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Многослойные  структуры  на  основе  SiC рассматриваются  как  одни  из 
перспективных  материалов  наноэлектроники,  они  обладают  не  нулевой  шириной 
запрещенной зоны[1] и подходят для создания гетероструктур на их основе [2].

В  данной  работе  методами  квантовой  химии  исследованы  особенности 
перестройки электронной структуры многослойных гетероструктур графен/2D-SiC. Для 
этого  проведена  серия  компьютерных  экспериментов  с  различным  соотношением 
числа  слоев  2D-карбида  кремния  и  графена.  Согласно  полученным  данным, 
последовательное  увеличение  числа  монослоев  карбида  кремния  в  гетероструктуре 
графен/2D-SiC с  топологией  аналогичной  α-графиту  сопровождается  флуктуацией 
удельной  и  межслоевой  энергии  связи.  Так  структура  графен/n-слойный  SiC с  n=1 
характеризуется  удельной энергией связи Eb=-8.9эВ, с n=2  Eb=8.7эВ и с n=3 Eb=5.1эВ.

Между тем  гетероструктура  с  симметрией  слоев  аналогичной  2H-аллотропу 
карбида  кремния  не  проявляет  такой  особенности,   и  являются  термодиначески 
стабильной  во  всем  диапазоне  числа  слоев  n=1-3.  При  этом,  последовательное 
увеличение числа слоев карбида кремния в такой структуре приводит к увеличению 
межслоевой  энергии  с  Esh=-2.2эВ  при  n=1,  до  Esh=-0.8эВ  для  структуры  с  n=3 
соответственно. Анализ распределения заряда в данной гетероструктуре выявил так же 
асимметрию  в  распределении  отрицательного  заряда,  что  обусловлено  избытком 
атомов  углерода  в  системе,  о  чем  свидетельствует   выравнивание  зарядов  при 
послойном росте.

Высокая  термодинамическая  стабильность  (приведенная  энергия  связи  8.5 
эВ/атом),  большая  ширина  запрещенной  зоны  (1.3–1.9  эВ)  определяют  интерес  к 
гетероструктурам графен/SiC для разработки приборов наноэлектроники.
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