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Туннельный контакт на базе графена
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Методом функций Грина в рамках приближения сильной связи рассчитан туннельный ток в контак-

те, состоящем из полуплоскостей графена и двуслойного графена с двумя возможными типами упаковки

в двух возможных ориентациях кристаллической решетки. Показано, что зонная структура графена,

ориентированного краем типа “кресло”, приводит к специфической для каждого из графенов степен-

ной зависимости туннельного тока от напряжения, характер которой определяется изменением числа

транспортных каналов при изменении напряжения. Обнаружено, что при встречной ориентации краем

типа “зигзаг” для всех видов рассмотренных контактов туннельный ток содержит характерные пики,

обусловленные влиянием локализованных краевых состояний. Исследован эффект влияния затвора. По-

казано, что в случае структур с краем зигзаг имеет место эффект “включения/выключения” контактов.

Контакты же на графенах с краем “кресло” не обладают выраженным “переключающим” свойством, а

увеличение напряжения на затворе приводит к увеличению проводимости.
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В последнее время были достигнуты серьезные

успехи в синтезе графена с молекулярно ровными

краями [1–5]. Это стимулировало активное исследо-

вание графена в качестве материала для электро-

дов в различных наноэлектронных приборах [6, 7]. В

частности, в работе [8] был исследован эффект кра-

евых состояний в одномолекулярном устройстве на

базе графена. Cледует отметить, что планарная кон-

фигурация графена открывает широкие возможно-

сти для построения на его базе туннельного поле-

вого транзистора (ТПТ) [9]. Использование графена

для изготовления таких устройств оправдано преж-

де всего уникально высокой подвижностью носите-

лей заряда, в связи с чем ТПТ должны обладать хо-

рошими высокочастотными свойствами. Кроме того,

нельзя не отметить высокую стабильность кристал-

лической структуры углеродных материалов, кото-

рая сохраняется вплоть до высоких температур. В

качестве слоя, разделяющего электроды, в разное

время предлагалось использовать индуцированный

внешним полем потенциальный барьер [10–12] ли-

бо слой диэлектрика [13]. В целом успехи в тех-

нологии изготовления разрезов в графене [4] поз-

воляют ожидать получения туннельного контакта

c протяженными ровными контактирующими края-

ми.

Широко известны два факта: 1) зонная структура

многослойных графенов вблизи уровня Ферми кри-
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тическим образом зависит от числа слоев и способа

их упаковки, 2) на краю типа “зигзаг” у графена при-

сутствуют локализованные состояния. Целью данно-

го исследования является ответ на вопрос о том, как

перечисленные обстоятельства влияют на характери-

стики туннельного контакта на базе графена. Нами

будет рассмотрено устройство с небольшой щелью,

работающее в режиме туннельного контакта при раз-

личных вариантах ориентации графеновых электро-

дов, различном количестве слоев (монослой или дву-

слой) и различном типе упаковки (AA или AB) под

влиянием потенциала затвора.

Структура туннельных контактов представле-

на на рис. 1. Энергию и напряжение мы нормиру-

ем на величину параметра взаимодействия t0 меж-

ду ближайшими атомами в одном слое графена.

Значение параметра взаимодействия выбрано как

tm = 0.01t0, что, согласно известной оценке t(d) =

= t0 exp[−2/a0(d − a0)], соответствует расстоянию

между электродами, равному трем межатомным. Па-

раметр взаимодействия между ближайшими атома-

ми соседних слоев выбран как t1 = 0.127t0. Предпо-

лагается, что электроды полубесконечны в направле-

нии x и бесконечны в направлении y. Все токи нор-

мированы на ячейку, обведенную на рисунках штри-

ховым прямоугольником.

Для расчетов были использованы метод функций

Грина, а также приближение сильной связи. В рам-

ках данного формализма ток описывается выраже-

нием [14, 15]
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Рис. 1. Схематическое изображение соседних электродов в атомарном разрешении: t0 – параметр взаимодействия меж-

ду соседними атомами одного слоя, tm – между ближайшими атомами контактов, t1 – между ближайшими атомами

соседних слоев. Структура полагается полубесконечной вдоль оси x и бесконечной вдоль оси y

I=
e

h

∞∫

−∞

Tr[AL(1−t†g−R tg
−
L )

−1t†ARt(1−g+L t
†g+Rt)

−1]×

× [fL − fR]dε, (1)

где g+R,L = [(ε + i0+)1 − HR,L]
−1 – запаздывающая

функция Грина для краевых атомов правого (ле-

вого) контактов, g−R,L = (g+R,L)
†, AR,L = i(g+R,L −

− g−R,L) – спектральная плотность электронов, t –

матрица взаимодействия атомов левого и правого

контактов, fL = f(ε − eV/2), fR = f(ε + eV/2),

f(ε) = [1+exp(ε/kBT )]
−1 – функция Ферми–Дирака,

kBT = 0.001t0, 1 – единичная матрица. Функции Гри-

на для краевых атомов вычислялись с помощью ите-

рационной техники, предложенной в [16, 17]. Локаль-

ная плотность состояний для n-го атома пропорци-

ональна соответствующему диагональному элементу

функции Грина, ρn(ε) = −(1/π) Im g+nn. Поэтому дан-

ную величину мы не будем иллюстрировать отдель-

но, ограничившись предъявлением действительной и

мнимой частей функции Грина. Оба контакта под-

вержены влиянию общего затвора. Реакция системы

на напряжение затвора была учтена обычным обра-

зом: HR,L(ε) → HR,L(ε+ Vg).

Следует отметить, что вторые слагаемые в круг-

лых скобках выражения (1) учитывают влияние од-

ного контакта на электронные состояния другого.

При слабом влиянии данными слагаемыми можно
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пренебречь. Тогда используемый подход сводится к

известному методу туннельного гамильтониана [18].

Отметим, что подобное приближение для туннель-

ной задачи оправдано лишь для края типа “кресло”,

о чем будет подробнее говориться ниже. В рамках

метода туннельного гамильтониана удается, в част-

ности, получить аналитический результат для плот-

ности тока монослоя графена:

IA ≃ 1.18sign(V )
e

h

t2m
t30

V 2. (2)

При выводе данного выражения использовались из-

вестная аппроксимация для зонной структуры вбли-

зи точек K и K ′ в виде ε = ±3a0t0/(2~)|p|, а также

приближение нулевой температуры.

К сожалению, для всех остальных рассмотренных

случаев расчеты в рамках подхода туннельного га-

мильтониана крайне усложняются и аналитический

результат получить не удается. Однако полагая, что

такие эффекты, как интерференция туннелирующих

электронов, и правила отбора для матричного эле-

мента, связанные с определенным видом волновой

функции электрода внутри контакта, зависят от на-

пряжения слабее, чем число транспортных каналов,

можно получить оценку для функциональной зави-

симости тока от напряжения вблизи нуля. Использу-

ем для этого метод, предложенный Харрисоном [19]

для расчета туннельного тока в массивных трехмер-

ных контактах, который соответствует методу неза-

висимых каналов, ранее применявшемуся для вычис-

ления автоэлектронной эмиссии [20–22].

В рамках данного подхода туннельный ток мо-

жет быть найден как площадь фигуры, являющей-

ся результатом наложения проекции (теней) зонных

структур на направление движения электронов. Все

точки внутри данной фигуры должны подчинять-

ся следующему условию: заполненное состояние те-

ни одного электрода должно накладываться на сво-

бодное состояние в тени другого. В частности, такой

простой метод позволяет получить следующие оцен-

ки: для монослоя IA ∼ V 2, а для двуслоев IAA ∼ V ,

IAB ∼ V 3/2. Как мы видим, для монослоя квадратич-

ная зависимость подтверждается расчетами в рам-

ках метода туннельного гамильтониана. Остальные

зависимости мы сравним с результатами численных

расчетов.

На рис. 2 представлены результаты для элек-

тродов, образованных монослоями графена с краем

“кресло”. Видно, что плотность состояний в широких

пределах совпадает с плотностью состояний атомов

в бесконечном графене. Выражение (2) хорошо опи-

сывает расчет вплоть до значений V = ±0.4t0 (на

Рис. 2. Монослой графена с краем типа “кресло”. (a) –

Функции Грина контактирующих атомов. (b) – Вольт-

амперная характеристика. (c) – Вольт-амперные харак-

теристики при напряжении затвора Vg = 0.05t0, 0.1t0 и

0.2t0

иллюстрации не отображено, так как кривые хоро-

шо совпадают). Реакция на затвор не является силь-

ной. Она объясняется тем, что происходит смещение

уровня Ферми из области с нулевой плотностью со-

стояний в область с конечной плотностью состояний.

Это делает зонную структуру монослоя похожей на

зонную структуру двуслоя AA при нулевом напря-

жении на затворе. В результате квадратичная зави-

симость заменяется линейной.

На рис. 3 представлены результаты для AA дву-

слоев графена с краем “кресло”. Как и в предыдущем

случае, плотность состояний мало отличается от та-

ковой для атомов в бесконечном листе. Присутствует

ожидаемая линейная зависимость тока от напряже-
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Рис. 3. Двуслой AA с краем типа “кресло”. (a) –

Функции Грина контактирующих атомов. (b) – Вольт-

амперная характеристика. (c) – Вольт-амперные харак-

теристики при напряжении затвора Vg = 0.05t0, 0.1t0 и

0.2t0

ния. Повышение напряжения на затворе не меняет

характера этой зависимости (она остается линейной),

а приводит к увеличению проводимости.

В случае двуслойного AB-графена с краем “крес-

ло” выделяются два типа граничных атомов: атомы с

тремя соседями (они обозначены на рис. 1 символом

α) и атомы с двумя соседями (обозначены символом

β). Они обладают различным поведением локаль-

ных поверхностных состояний. Атомы типа α име-

ют нулевую плотность состояний на уровне Ферми,

в то время как атомы типа β – конечную. Результат

усреднения близок к плотности состояний в беско-

нечном AB-двуслое (см. рис. 1 в [23]). Существование

двух типов атомов с различным спектром приводит

к тому, что ожидаемая зависимость I ∼ V 3/2 отсут-

ствует. Реакция на потенциал затвора мало отлича-

ется от таковой для монослоя и двуслоя AA с краем

“кресло”.

Ситуация для монослоя с ориентацией “зигзаг”

проиллюстрирована на рис. 4. Локализованные на

Рис. 4. Монослой графена с краем типа “зигзаг”. (a) –

Функции Грина контактирующих атомов. (b) – Вольт-

амперная характеристика. (c) – Вольт-амперные харак-

теристики при напряжении затвора Vg = 0.05t0, 0.1t0 и

0.2t0

краю состояния приводят к резонансному росту

функции Грина вблизи уровня Ферми. В этом случае
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игнорировать изменение плотности состояний одного

электрода в присутствии другого (вторые слагаемые

в скобках в (1)) при принятом значении параметра

tm = 0.01t0 некорректно.

В качестве иллюстрации на рис. 5 приведена мни-

мая часть функции Грина поверхностных атомов ле-

Рис. 5. Монослой графена с краем типа “зигзаг”. Мни-

мая часть функции Грина при разных значениях пара-

метра взаимодействия

вого контакта, “возмущенная” правым контактом, в

случае монослоя с краем типа “зигзаг” при разных

значениях параметра связи между атомами соседних

контактов (tm = 0, 0.01t0, 0.05t0 и t0):

g̃+L = [1− g+LΣR]
−1g+L , ΣR = t†g+Rt. (3)

Видно, что при tm = 0.01t0 плотность состояний

вблизи уровня Ферми испытывает заметные иска-

жения. При увеличении параметра взаимодействия

плотность состояний стремится к случаю бесконеч-

ного листа, который точно реализуется при tm = t0.

Аналогичная ситуация имеет место для всех рас-

смотренных графенов с краем типа “зигзаг”.

Прямым следствием резонансного поведения

плотности состояний вблизи уровня Ферми является

скачок туннельного тока. Напряжение затвора

приводит к эффективному смещению уровня Ферми

от резонанса и, следовательно, к падению плотности

тока, что отражено на соответствующих кривых на

рис. 4. Таким образом, имеет место “выключение”

данного контакта под действием затвора.

Для двуслоя AA c краем типа “зигзаг” ситуация

оказывается обратной (см. рис. 6). При отсутствии

напряжения на затворе имеется малая плотность со-

стояний на уровне Ферми и в устройстве протека-

ет небольшой туннельный ток. Когда напряжение

затвора приближается к значению t1, при котором

локальная плотность состояний имеет характерный

пик, происходит резкое повышение туннельного тока

и можно говорить о “включении” устройства.

Рис. 6. Двуслой AA с краем типа зигзаг. (a) Функции

Грина контактирующих атомов. (b) –Вольт-амперная

характеристика. (c) – Вольт-амперные характеристики

при напряжении затвора Vg = 0.05t0, 0.1t0 и 0.2t0

Случай двуслоя AB с краем типа “зигзаг” каче-

ственно не отличается от случая монослоя. Локали-

зованные на границе состояния выглядят здесь схо-

жим образом, и геометрия контакта совпадает. Од-

нако следует отметить, что для двуслоя AB эффект

“выключения” выражен сильнее.

В итоге можно констатировать, что на базе всех

туннельных контактов с использованием графенов с

краем типа “зигзаг” могут быть построены электрон-

ные переключающие устройства, что прямо связано

с наличием на краю локализованных состояний в уз-

ком интервале энергии. Для монослоя и двуслоя AB
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эти состояния находятся вблизи энергии Ферми. В то

же время для двуслоя AA они сдвинуты относитель-

но этой энергии на величину параметра взаимодей-

ствия между слоями. Таким образом, на базе первых

двух контактов может быть реализовано устройство

“выключающееся” при подаче напряжения на затвор,

а на базе последнего – “включающееся” при пода-

че напряжения, близкого к параметру t1. Контакты

на графенах с краем “кресло” не обладают выражен-

ным “переключающим” свойством. Здесь изменение

напряжения на затворе может лишь изменять вели-

чину проводимости.
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