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ВВЕДЕНИЕ
Появление эффективных источников тера-

герцевого излучения в последние годы (см., на-
пример, [1]) и широкие перспективы исполь-
зования волн этого диапазона в медицинской
диагностике стимулируют исследования твер-
дотельных структур, подходящих для создания
детекторов терагерцевого излучения. Среди та-
ких структур – полупроводниковые и графено-
вые сверхрешетки (СР), параметры которых
можно регулировать на этапе изготовления. В
настоящей работе вычислен коэффициент
межзонного поглощения света в сверхрешетке,
состоящей из чередующихся полосок одно-
слойного и двухслойного графена, энергетиче-
ским спектром которой можно управлять, при-
кладывая постоянное электрическое поле, пер-
пендикулярное поверхности образца (рис. 1).
Красным цветом показаны атомы второго слоя
графена. Относительное расположение слоев в
областях двухслойного графена соответствует
типу AB, графен такого типа иначе называется
Bernal stacking graphene [2, 3]. Такая СР рас-
смотрена в [4], где с использованием модели
Кронига–Пенни и метода Т-матрицы выведено
дисперсионное уравнение, результаты анали-

тического рассмотрения сравниваются с ре-
зультатами моделирования методами теории
функционала плотности. При квантовохимиче-
ском моделировании период СР полагался рав-
ным 10.9 нм, что соответствует 51 периоду ос-
новной решетки графена. Поперечное электри-
ческое поле позволяет управлять шириной
запрещенной зоны в спектре СР за счет нару-
шения эквивалентности между состояниями в
различных слоях двухслойного графена. Таким
образом, при помощи электрического поля
можно смещать край межзонного поглощения
света рассматриваемой структурой и использо-
вать рассматриваемую СР для измерения часто-
ты падающего на образец излучения. Возмож-
ность управления спектром различных типов
графеновых сверхрешеток (ГСР) при помощи
электрического поля исследовалось также в
[5‒8], в [9] рассмотрено влияние электрическо-
го поля на спектр СР на основе монослоя нит-
рида бора. В [10] исследуется эффект увлечения
в гетероструктуре, состоящей из фрагментов
однослойного и двухслойного графена. В
[11, 12] исследуются электронные состояния в
гетеропереходе однослойный – двухслойный
графен.
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ОСОБЕННОСТИ ЭНЕРГЕТИЧЕСКОГО 
СПЕКТРА СВЕРХРЕШЕТКИ,

СОСТОЯЩЕЙ ИЗ ЧЕРЕДУЮЩИХСЯ 
ПОЛОСОК ОДНОСЛОЙНОГО

И ДВУХСЛОЙНОГО ГРАФЕНА
Энергетический спектр двухслойного графена,

помещенного в постоянное электрическое поле,
перпендикулярное поверхности образца, имеет
вид [2, 3]:

(1)

Здесь υF – скорость на поверхности Ферми в гра-
фене, t⊥ ≈ 0.4 эВ – интеграл перекрытия между
слоями двухслойного графена, Δ – полуширина
запрещенной зоны в энергетическом спектре это-
го материала, которая непосредственно зависит
от постоянного электрического поля, приложен-
ного перпендикулярно поверхности образца, p –
модуль квазиимпульса электрона в двухслойном
графене.

Рассмотрим особенности спектра графеновой
сверхрешетки, состоящей из чередующихся по-
лосок однослойного и двухслойного графена. Пе-
риод сверхрешетки обозначим d, ширина полоски
однослойного графена dI, ширина полоски двух-
слойного графена dII. Подобная ГСР исследова-
лась ранее в [13], где, однако, влияние поперечного
поля не учитывалось.

В [4] с использованием метода трансляционной
матрицы и модели Кронига–Пенни выведено
дисперсионное соотношение для рассматривае-
мой СР, в общем случае имеющее вид

(2)

где ε – энергия электрона, qx, y = px, yd/ħ. Перейдем
к безразмерным переменным: aI = dI/d, aII = dII/d,
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Рис. 1. Схема размещения полосок графена, формирующих двухслойные области, на основном графеновом листе.
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Первое семейство дисперсионных поверхностей εi (qx, qy) получается из решения (2) при учете сле-
дующих соотношений:

(10)

Второе семейство – при учете соотношений:

(11)

Два семейства дисперсионных поверхностей
соответствуют двум ветвям в спектре двухслойно-
го графена (1). Первая и вторая строки в выраже-
ниях (10), (11) соответствуют состояниям, форми-
руемым основным периодическим потенциалом,
третья и четвертая строки – состояниям, возни-
кающим за счет периодического расположения
поверхностных (таммовских) состояний, форми-
руемых на границе однослойного и двухслойного
графена. С использованием квантовохимическо-
го моделирования методами теории функционала
плотности показано, что в случае относительно
узких полосок двухслойного графена по сравне-
нию с периодом сверхрешетки (dII  d) энергети-
ческий спектр рассматриваемой структуры мож-
но считать симметричным относительно К-точки

исходного материала (однослойного графена), и в
этом случае низкоэнергетическое приближение,
использованное для вывода дисперсионного
уравнения, может считаться правомерным. Далее
рассматривается именно такой случай: сверхре-
шетка состоит из широких полосок однослойного
графена и узких полосок двухслойного.

Рассмотрим влияние параметра  на зонную
структуру ГСР. На рис. 2 показаны графики ре-
шения дисперсионного уравнения при ky = 0.
Видно, что в случае Δ = 0 (рис. 2а) формируются
две минизоны, каждая из которых дополнительно
расщепляются на две подзоны, соответствующие
решению уравнения (10) и (11). В случае, когда Δ
отлично от нуля, первый положительный корень
уравнения (11) при малых значениях kx перено-
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Рис. 2. Зависимость энергии ε(qx), qy = 0 для двух нижних минизон, соответствующих зоне проводимости: Δ = 0 (а);
Δ = 0.08t⊥ (б). Cплошные линии соответствуют решению дисперсионного уравнения (10), пунктирные линии – реше-
нию уравнения (11). Энергия измеряется в единицах t⊥.
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сится в область значений энергии, соответствую-
щих второй минизоне, а первая минизона не фор-
мируется, энергетическая поверхность терпит
разрыв первого рода.

Следует отметить, что квантовохимическое
моделирование, проведенное в [4], не показало
существование расщепления минизон. Более то-
го, при моделировании установлено, что энерге-
тическая щель в спектре сверхрешетки возникает
и в отсутствие постоянного электрического поля.
Наличие дополнительных полосок графена, рас-
положенных над поверхностью основного графе-
нового листа, приводит к нарушению симметрии
в спектре этого материала и к открытию энерге-
тической щели. При этом из двух состояний,
предсказываемых моделью Кронига–Пенни, ре-
ализуется одно – описываемое решением диспер-
сионного уравнения (10).

Параметр Δ – полуширина запрещенной зо-
ны, формируемой в двухслойном графене при
воздействии постоянного электрического поля,
перпендикулярного поверхности образца. Меняя
этот параметр, мы меняем и ширину запрещен-
ной зоны, исследуемой СР, т.е. появляется воз-
можность строить на основе такого материала из-
меритель частоты, работающий в терагерцевом
диапазоне, основанный на эффекте межзонного
поглощения. На рис. 3 приведены графики ε(qx)
при qy = 0 и ε(qy) при qx = 0 в самой нижней ми-
низоне, описываемой дисперсионным уравне-
нием (10) при разных значениях Δ. Из графиков
видно, что изменение параметра Δ влияет на фор-
му дисперсионных поверхностей вблизи дна ми-
низоны проводимости, с ростом  зависимость�

q

ε(qx), ε(qy) близка к линейной. Значение Δ являет-
ся оценкой снизу для полуширины запрещенной
зоны в энергетическом спектре рассматриваемой
структуры. По qx минизона, как и должно быть,
конечна, но, как видно из графиков, ширина ми-
низоны оказывается почти на порядок больше
ширины запрещенной зоны. Полагая Δ = 0.1, t⊥ =
0.04 эВ и приравнивая 2Δ = kT, получаем T ≈ 90 K
– характерная температура, при которой в мини-
зоне проводимости начнут появляться носители
заряда вследствие теплового движения. Следова-
тельно, при температурах порядка нескольких де-
сятков кельвинов можно ожидать проявления
эффекта межзонного поглощения света, носяще-
го пороговый характер.

Поскольку ширина минизоны проводимости
оказывается значительно больше ширины запре-
щенной зоны, и учет состояний вблизи потолка
минизоны проводимости не столь важен при ис-
следовании эффекта межзонного поглощения,
энергетический спектр рассматриваемой струк-
туры будем аппроксимировать моделью Кейна
[14, 15]:

(12)

Это выражение приближенно описывает
спектр графена на подложке из карбида кремния
[16, 17] или нитрида бора [18], в спектре которого
присутствует энергетическая щель. Параметр υ0 в
случае графена на подложке, благодаря взаимо-
действию с которой в его спектре формируется
энергетическая щель, отождествляется со скоро-
стью на поверхности Ферми υF. Воспользуемся

( )ε = Δ + υ +2 2 2 2
0 0 .x yp p

Рис. 3. Зависимость энергии электрона ε от компонент квазиимпульса qx, qy в нижней минизоне, описываемой дис-
персионным уравнением (10); (а) ε(qx) при qy = 0; (б) ε(qy) при qx = 0; 1 – Δ = 0.02t⊥, 2 – Δ = 0.06t⊥, 3 – Δ = 0.08t⊥. Энер-
гия измеряется в единицах t⊥.
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несколько видоизмененным выражением для
подбора параметров кейновского спектра:

(13)

Подбор коэффициентов будем вести таким об-
разом, чтобы значения исходной и приближен-
ной функции были максимально близки вблизи
дна минизоны. В табл. 1 приведены значения па-
раметров модели (13), вычисленные для случаев
Δ = 0.04t⊥ и Δ = 0.08t⊥.

Из табл. 1 видно, что можно подобрать коэф-
фициенты таким образом, чтобы параметр γ был
пренебрежимо мал по сравнению с параметром
Δ'. Таким образом, гамильтониан, описывающий
состояния электрона в рассматриваемой графе-
новой сверхрешетке, может быть представлен в
следующем виде:

(14)

Используя модель (12) для описания состоя-
ния электрона, мы фактически полагаем валент-
ную зону и зону проводимости симметричными
относительно значения энергии ε = 0. Гамильто-
ниан (14) описывает две зоны, волновая функция
электрона имеет вид:

(15)

энергия электрона в зоне проводимости

(16)

В выражениях (15), (16) знак “плюс” соответ-
ствует зоне проводимости, знак “минус” – ва-
лентной зоне, L2 - нормировочная площадь.

( ) ( ) ε = ε γ + Δ + + 
 

2 2 2
0

', .x y x yq q q q

( ) ( )
( )

υ
υ

Δ − =  + −Δ 

� 0 0

0 0
.x y

x y

p ip
H p

p ip

( )
( )

+ υ= ×
+ υ ± Δ + υ

 υ +   ×           Δ ±

Δψ

Δ + υ 

Δ

� �

2 2 2
0 0

0 2
2 2 2 2 2
0 0 0 0

0

2 2 2
0 0 0

1

1; exp  exp
T

x y yx

p

L
p p

p ip ip yip x

p

ε = ± + υΔ2 2 2
0 0 .p

ВЫЧИСЛЕНИЕ ЭНЕРГИИ,
ПОЛУЧАЕМОЙ ОБРАЗЦОМ, 

ЗА СЧЕТ МЕЖЗОННОГО ПОГЛОЩЕНИЯ 
ЭЛЕКТРОМАГНИТНОЙ ВОЛНЫ

Рассмотрим эффект межзонного поглощения
электромагнитной волны. Пусть на поверхность
образца падает электромагнитная волна, плос-
кость поляризации которой направлена вдоль
оси Х. Векторный потенциал высокочастотного
поля положим равным

(17)

Выпишем уравнение Шрёдингера:

(18)

где оператор взаимодействия электрона с элек-
тромагнитным полем имеет вид

(19)

Средняя энергия, получаемая материалом в
единицу времени с единицы площади

(20)

где l, l' – номера зон,  – квазиимпульсы элек-
трона в начальном и конечном состояниях,

 – вероятность перехода,  –
функция распределения электронов. Поскольку
влияние электромагнитной волны рассматрива-
ется как возмущение, в качестве функций 

 возьмем равновесные функции Ферми–
Дирака, полагая значение химического потенциала
равным нулю. Вероятность перехода имеет вид:

(21)
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Таблица 1. Значения подгоночных параметров в модели кейновского спектра (13)

ε0, мэВ Δ' γ

Δ = 0.04t⊥ 62.3674 0.22072 0.149129

Δ = 0.08t⊥ 67.2993 0.518656 –0.0386933
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где в качестве волновых функций возьмем соб-
ственные функции (15) невозмущенного гамиль-

тониана кейновского спектра. Вычисляем мат-
ричный элемент перехода.

(22)

Как и должно быть, возникает правило отбора,
требующее равенства начального и конечного
значения квазиимпульса электрона, характерное

для процессов, обусловленных прямыми перехо-
дами. Таким образом, вероятность перехода име-
ет вид:

(23)

Приведем выражение для средней энергии,
получаемой материалом в единицу времени с
единицы площади за счет межзонных переходов.
Суммирование по  в (20) снимается, сумма по l,
l' – сводится к одному слагаемому, соответствую-

щему переходу электрона из валентной зоны в зо-
ну проводимости. После перехода от суммирова-
ния к интегрированию по  и записи интеграла
по пространству квазиимпульсов в полярной си-
стеме координат получаем:
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Рис. 4. Зависимость коэффициента поглощения α от частоты падающей волны ω при разных значениях полуширины
запрещенной зоны Δ0: 1 – Δ0 = 0.04t⊥; 2 – Δ0 = 0.08t⊥; 3 – Δ0 = 0.12t⊥. Температура T = 90 K.
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(24)

После вычисления интегралов получаем окончательно

(25)

где θ(x) – функция Хевисайда.

На единицу площади поверхности в единицу
времени падает энергия

(26)

Коэффициент поглощения α = Qabs/Q0,

(27)

На рис. 4 представлена зависимость коэффи-
циента поглощения от частоты падающей волны
при различных значениях полуширины запре-
щенной зоны.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Исследована модель сверхрешетки, состоящей
из чередующихся полосок однослойного и двух-
слойного графена, параметры энергетического
спектра которой можно регулировать, меняя
внешнее электрическое поле, перпендикулярное
поверхности образца. На основе анализа диспер-
сионных уравнений, полученных в [4] при помо-
щи модели Кронига–Пенни, показано, что энер-
гетический спектр сверхрешетки, состоящей из
чередующихся широких полосок однослойного и
узких полосок двухслойного графена, может быть
аппоксимирован кейновской моделью. Вычис-
лен коэффициент поглощения света при межзон-
ных переходах.

Работа выполнена при финансовой поддержке
РФФИ и Администрации Волгоградской области
в рамках научного проекта № 19-42-343006-
р_мол_a.
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Interband absorption of light in a superlattice consisting of alternating strips
of single-layer and bilayer graphene
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A model of a superlattice consisting of alternating strips of single-layer and bilayer graphene is studied, the
energy spectrum of which can be controlled by using an external electric field perpendicular to the surface of
the sample. The interband absorption coefficient for such a superlattice is calculated.
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