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В рамках простой модели исследованы проводимость и термоЭДС монослоя графена, сформирован-

ного на перестраиваемом бислое графена. Показано, что вблизи краев запрещенной щели перестраива-

емого бислоя графена появляются изломы проводимости и пики термоЭДС монослоя графена.
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Графен (двумерный аллотроп углерода) облада-

ет уникальной зонной структурой, в которой элек-

троны описываются с помощью линейного и бесще-

левого закона дисперсии [1]. Необычный энергетиче-

ский спектр и геометрия кристаллической решетки

приводят к уникальным транспортным, оптическим

и динамическим свойствам графена [1–5], делая его

новым многообещающим материалом для различных

применений. Влияние примесных атомов на уникаль-

ный спектр графена изучалось в работах [6, 7]. В [8]

была сформулирована теория возмущений для си-

стем с гамильтонианом, линейно зависящим от им-

пульса. Очень важно, что уникальный спектр графе-

на защищен соображениями симметрии [9]. Помимо

фундаментальных исследований, большой практиче-

ский интерес представляют различные структуры на

основе графеновых слоев. Например, в работе [10]

сообщается, что структура из двух разделенных ди-

электриком слоев графена может стать основой для

создания бездиссипативных линий передачи. В на-

стоящей работе в рамках простой аналитической мо-

дели исследуются проводимость и термоЭДС одно-

слойного графена, сформированного на перестраи-

ваемом бислое графена (ПБГ) (см. рис. 1).

Изолированный графен обладает уникальными

термоэлектрическими свойствами [11]. Действитель-

но, термоЭДС графена при комнатной температу-

ре составляет около 100 мВ/К (для сравнения ука-

жем, что термоЭДС металлов составляет порядка

0.01 мВ/К). Такие большие значения термоЭДС на-
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Рис. 1. Схематическое изображение рассматриваемой

системы. К БГ приложено перпендикулярное поле, от-

крывающее щель в спектре, а МГ – поле затвора для

изменения химического потенциала

блюдаются в щелевом графене, когда химический по-

тенциал приближается к краю запрещенной щели.

В теории термоэлектрического эффекта основ-

ным выражением является формула Мотта, связыва-

ющая дифференциальную термоЭДС с логарифми-

ческой производной продольной проводимости [12]:

Sxx = −π2

3e
K2

BT
d

dµ
[lnσ(µ, T = 0)], (1)

где T – температура, σ(µ, T = 0) – действительная

часть проводимости при нулевой температуре, µ –

химический потенциал, kB – постоянная Больцмана.

Мы исследуем монослой графена (МГ), сфор-

мированный на ПБГ, в рамках простой модели. В

ней графен на поверхности подложки представля-

ется в виде адсорбированных на этой поверхно-

сти атомов углерода, выстроенных в гексагональную

структуру. Такая модель впервые была предложе-
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на С.Ю. Давыдовым [13] для исследования электрон-

ных состояний эпитаксиального графена, сформиро-

ванного на металле или полупроводнике. В модели

Андерсона–Ньюнса для функции Грина (ФГ) оди-

ночного адатома имеем

G0
i (ω) = [ω − εa − Λ(ω)− iΓc(ω)]

−1, (2)

где εa – энергия уровня адатома углерода, Γc(ω) =

= πt2
⊥
ρB(ω) – полуширина уровня адатома, Λ(ω) =

= π−1P
∞
∫

−∞

Γc(ω
′)dω′/(ω−ω′) – функция сдвига уров-

ня адатома, ρ(ω) = ρB(ω) – плотность состояний

(ПС) подложки (в данном случае бислоя графена),

“P ” обозначает интегрирование в смысле главного

значения, t⊥ – эффективная энергия перехода меж-

ду графеновыми слоями (потенциал гибридизации).

Далее, положим εa = 0. Между адатомами углеро-

да, выстроенными в гексагональную структуру, воз-

никает обмен электронами. Таким образом форми-

руется зона Бриллюэна графена. Чтобы определить

ФГ возмущенной из-за обмена электронами системы,

воспользуемся уравнением Дайсона в приближении,

когда учитывается лишь прямой обмен между бли-

жайшими соседними атомами:

Gij = G0
i δij +

∑

l

G0
i tilGlj , (3)

где til = t есть энергия перескока электрона меж-

ду ближайшими атомами углерода (для изолиро-

ванного графена t ≈ 2.8 эВ). Применяя к уравне-

нию Дайсона фурье-преобразование, учитывая сим-

метрию кристаллической решетки графена, а также

учитывая, что G0
i = G0, получим

G−1
q (ε) = G−1

0 (ε)− tf(q)− iγ, (4)

где функция f(q) определена как f(q) =

= vb

√

3 + 2 cos(
√
3qxa) + 4 cos(

√
3qxa/2) cos(3qya/2,

a – расстояние между ближайшими атомами в гра-

фене, q – двумерный волновой вектор электронов

графена, vb – зонный индекс (vb = +1 соответствует

зоне проводимости, а vb = −1 – валентной зоне),

γ – затухание квазичастиц в МГ за счет внутренних

столкновительных процессов (рассеяния на фононах,

на примесных атомах, на дефектах кристаллической

решетки и т.д.). Вблизи точки Дирака с коорди-

натами Q = (2π/3a, 2π/3
√
3a) для энергетического

спектра получаем tf(k) = vb · 3ta|k|/2 = vbυF~|k|,
где k = q−Q.

Определим параметры подложки, т.е. БГ. Для ПС

ПБГ имеем (см. формулу (8) в [14])

ρ0B(U, ω) =
S

π2~2υ2
F

∑

α=±1

F (U, α), (5)

F (U, α) =

(

ω +
α
√

t2
⊥
+ U2

2

)

×

×
[

arctg
α
√

t2
⊥
+ U2ω + ω2 − U2/2

s(α
√

t2
⊥
+ U2 + 2ω)

−

− arctg
α
√

t2
⊥
+ U2ω + ω2 − ξ2B − U2/2

s(α
√

t2
⊥
+ U2 + 2ω)

]

,

где U – запрещенная щель в спектре, вызванная при-

ложенным электрическим полем, s = 0+, ξB – энер-

гетический параметр порядка ширины зоны для БГ,

S = 3
√
3a2/4 – площадь, соответствующая одному

атому графена. Далее мы положим t⊥ = 0.5 эВ. Для

оценок величины U часто используют простую мо-

дель конденсатора, в которой она связана с при-

ложенным напряжением следующим образом: U =

= eud/εL, где e – заряд электрона, d ≈ 3.5 Å – рас-

стояние между слоями в БГ, L – ширина затвора, ε –

диэлектрическая проницаемость затвора. Нас инте-

ресует качественная сторона рассматриваемого яв-

ления. Поэтому мы не будем затрагивать вопрос о

конкретных значениях U . Для функции сдвига име-

ем (формула (16) в [14])

Λ(U, ω) = − St2
⊥

π~2υ2
F

∑

α=±1

Dα(U, ω), (6)

Dα(U, ω) = (ω + α
√

t2
⊥
+ U2/2)×

× ln

∣

∣

∣

∣

∣

α
√

t2
⊥
+ U2ω + ω2 − U2/2− ξ2B

α
√

t2
⊥
+ U2ω + ω2 − U2/2

∣

∣

∣

∣

∣

.

Величину ξB мы определим из условия, что на каж-

дом атоме углерода бислоя графена в 2pz-состоянии

находится один электрон. Отсюда для случая U = 0

получаем

ξ2B − t⊥(ξB − ω1) + ω2
1 = 2

√
3πt2, (7)

где ω1(1/2)(−t⊥ +
√

t2
⊥
+ 4ξ2B. При t⊥ = 0 имеем из-

вестное выражение для МГ: ξM =
√

π
√
3t. При при-

нятых численных значениях t⊥ и t находим ξB ≈
≈ 6.6 эВ. В принципе мы можем положить ξB = ξM ,

т.к. эти две величины очень мало отличаются. Далее

мы не будем различать ξB и ξM , а введем единый

энергетический параметр ξ =
√

π
√
3t. С учетом все-

го сказанного имеем S/~2υ2
F
= π/ξ2. Легко показать,

что в ПС ПБГ имеется щель (см., например, работу

[14]).

Проводимость рассматриваемой системы найдем

с помощью формулы Кубо–Гринвуда [15]:

σ(ω, T ) = −υ2
F
~
2e2

NSω

∞
∫

−∞

dε

2π~
[f(ε+ ω)− f(ε)]×
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×
∑

k,vb1,vb2=±1

ImG(k, ε)ImG(k, ε+ ω), (8)

где f(ε) = (e(ε−µ)/T + 1)−1 есть распределение

Ферми–Дирака, vb1 и vb2 – зонные индексы для

G(k, ε) и G(k, ε + ω) соответственно. В формуле (8)

учитывается вырождение по долинам и спиновому

числу. Формула Кубо–Гринвуда (8) для статической

проводимости дает

σG-S =
e2

π~

{[

(µ̃2 − Γ2)F (Γ)− 4µ̃2Γ2

F 2(Γ) + 4µ̃2Γ2
+ 1

]

+

+
1

2

(

µ̃

Γ
+

Γ

µ̃

)[

arctg
F (Γ)

2µ̃Γ
+ arctg

µ̃2 − Γ2

2µ̃Γ

]}

, (9)

где F (Γ) = ξ2 − µ̃2 + Γ, µ̃ = µ− Λ(µ), Γ = γ + Γc(µ).

Отсюда хорошо видно, что при µ, γ, Γc → 0 прово-

димость принимает универсальное значение 2e2/π~

в согласии с известными теоретическими и экспери-

ментальными работами. Далее положим γ ≈ 60К.

Зависимость статической проводимости МГ от хи-

мического потенциала приведена на рис. 2. Видно,

Рис. 2. Проводимость МГ, сформированного на ПБГ,

при различных величинах запрещенной щели

что при значениях химического потенциала, соот-

ветствующих краям запрещенной щели БГ, проводи-

мость меняется скачкообразно. Это, очевидно объяс-

няется тем, что вблизи краев щели происходит рез-

кий переход от режима не связанного с подложкой

графена (внутри щели Γc = 0) к режиму связанного

графена (вне щели Γc 6= 0). Понятно, что в разных

режимах проводимость МГ будет различной. Это и

объясняет наличие крутых изломов (кинков) в про-

водимости. На рис. 3 приведена термоЭДС МГ, сфор-

мированного на ПБГ. Вследствие скачкообразного

Рис. 3. ТермоЭДС МГ, сформированного на ПБГ, при

различных величинах запрещенной щели (a). Увели-

ченное изображение одного из пиков (b). Температура

T = 300К

поведения проводимости вблизи краев запрещенной

щели в этих точках имеются пики термоЭДС. Она

возрастает почти на порядок. Кроме того, термоЭДС

в несколько раз возрастает вблизи точки Дирака. По-

следнее связано с тем, что хотя внутри запрещенной

щели Γc = 0, но при этом Λ 6= 0. Данный член и при-

водит к указанному эффекту. Представляет большой

интерес и тот факт, что в данном случае имеется воз-

можность управления не только химическим потен-

циалом монослоя, но и шириной щели БГ, а следова-

тельно, расположением точек, вблизи которых име-

ются пики термоЭДС. Возвращаясь к обсуждению

скачкообразного изменения проводимости, хотелось

бы обратить внимание на следующий момент. В на-

шем случае величина Γc, очевидно, определяет время

релаксации квазичастиц МГ (τ ∼ Γ−1
c ). Следователь-

но, вблизи края запрещенной щели время релакса-

ции становится сильно зависящим от энергии. Прово-

дя аналогию с работами [11, 16], можно сказать, что

вблизи края щели появляется новый канал рассеяния
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квазичастиц, причем время релаксации сильно зави-

сит от энергии. Как и в работах [11, 16], здесь следует

упомянуть об очевидной аналогии между транспор-

том в МГ, сформированном на ПБГ, и транспортом

в металле вблизи электронного топологического пе-

рехода. Действительно, когда химический потенциал

приближается к критическому значению, при кото-

ром изменяется связность ферми-поверхности, время

релаксации квазичастиц становится сильно завися-

щим от энергии. Это приводит к появлению изломов

проводимости и пиков термоЭДС [17, 18].

В заключение отметим, что рассмотренная здесь

система из МГ и ПБГ может оказаться перспектив-

ной твердотельной структурой с управляемыми па-

раметрами на основе графена, интересной и для дру-

гих приложений. К примеру, как очевидное продол-

жение настоящей работы представляет большой ин-

терес рассмотреть термомагнитный эффект. Пред-

варительные расчеты показывают, что в МГ, сфор-

мированном на ПБГ, вблизи краев щели должны

наблюдаться гигантские осцилляции коэффициента

Нернста.
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