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ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÀß ÑÒ�ÓÊÒÓ�À È Ó�ÎÂÅÍÜ ËÎÊÀËÜÍÎÉÝËÅÊÒ�ÎÍÅÉÒ�ÀËÜÍÎÑÒÈ ÏÎËÈÒÈÏÎÂ SiCÈÇ ÊÂÀÇÈ×ÀÑÒÈ×ÍÛÕ �ÀÑ×ÅÒÎÂ Â �ÀÌÊÀÕGW-Ï�ÈÁËÈÆÅÍÈßÂ. Í. Áðóäíûé a*, À. Â. Êîñîáóöêèé baÒîìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò634050, Òîìñê, �îññèÿbÊåìåðîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò650043, Êåìåðîâî, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 13 èþëÿ 2011 ã.Ñ èñïîëüçîâàíèåì GW-ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ñîáñòâåííîé ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö ðàññ÷èòàíû âàæíåéøèå ìåæ-çîííûå ïåðåõîäû è ïîëîæåíèå óðîâíÿ ëîêàëüíîé çàðÿäîâîé íåéòðàëüíîñòè (CNL) äëÿ ïîëèòèïîâ êàðáèäàêðåìíèÿ 3C-SiC è nH-SiC (n = 2�8). Òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ øèðèíû Eg çàïðåùåííîé çîíû ðàçëè÷íûõïîëèòèïîâ, íàõîäÿùèåñÿ â äèàïàçîíå 2:38 ýÂ(3C-SiC)�3:33 ýÂ(2H-SiC), î÷åíü áëèçêè ýêñïåðèìåíòàëüíûìäàííûì â èíòåðâàëå 2:42�3:33 ýÂ. Êâàçè÷àñòè÷íûå ïîïðàâêè ê âåëè÷èíå Eg, îïðåäåëåííîé èç ðàñ÷åòîâDFT�LDA, ïî÷òè íå çàâèñÿò îò êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ïîëèòèïà è ñîñòàâëÿþò îêîëî 1:1 ýÂ. Îáíà-ðóæåíî, ÷òî ïîëîæåíèå CNL â ðàçëè÷íûõ ïîëèòèïàõ ìàëî îòëè÷àåòñÿ äðóã îò äðóãà, ïðè ýòîì èçìåíåíèåâåëè÷èíû CNL ñëàáî êîððåëèðóåò ñ èçìåíåíèåì Eg, êîòîðàÿ ðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåì ñòåïåíè ãåêñàãîíàëü-íîñòè SiC. �àññ÷èòàííîå çíà÷åíèå CNL âàðüèðóåòñÿ îò 1:74 ýÂ â ïîëèòèïå 3C-SiC äî 1:81 ýÂ â 4H-SiC.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ñèëó ñâîèõ âûäàþùèõñÿ ýëåêòðîííûõ, òåïëî�âûõ è õèìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êàðáèä êðåìíèÿðàññìàòðèâàåòñÿ êàê îäèí èç ñàìûõ ìíîãîîáåùàþ�ùèõ ìàòåðèàëîâ äëÿ ñèëîâîé è âûñîêîòåìïåðàòóð�íîé ýëåêòðîíèêè. Âñëåäñòâèå íèçêîé ïëîòíîñòè èâûñîêîé ïîðîãîâîé ýíåðãèè îáðàçîâàíèÿ ðàäèàöèîí�íûõ äå�åêòîâ SiC ÿâëÿåòñÿ òàêæå ïåðñïåêòèâíûììàòåðèàëîì äëÿ ïðîèçâîäñòâà äåòåêòîðîâ ÿäåðíûõèçëó÷åíèé. Èçó÷åíèþ âëèÿíèÿ ðàçëè÷íûõ âèäîâ âû�ñîêîýíåðãåòè÷åñêèõ âîçäåéñòâèé íà ñâîéñòâà SiC ïî�ñâÿùåíî îãðîìíîå êîëè÷åñòâî èññëåäîâàíèé, áîëü�øàÿ ÷àñòü êîòîðûõ îáîáùåíà â îáçîðå [1℄. Â íèõïîêàçàíî, ÷òî îáëó÷åíèå ïîëèòèïîâ êàðáèäà êðåì�íèÿ ðàçëè÷íûìè âèäàìè âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèõ èç�ëó÷åíèé ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ óäåëüíîãî ñîïðî�òèâëåíèÿ ìàòåðèàëà êàê n-, òàê è p-òèïà ïðîâîäè�ìîñòè âñëåäñòâèå ñìåùåíèÿ óðîâíÿ Ôåðìè â ãëóáüçàïðåùåííîé çîíû ïîëóïðîâîäíèêà. Îäíàêî áîëü�øàÿ øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû (2.4�3.3 ýÂ) êàðáè�*E-mail: brudnyi�mail.tsu.ru

äîâ êðåìíèÿ çàòðóäíÿåò ýêñïåðèìåíòàëüíîå îïðå�äåëåíèå ïðåäåëüíûõ äîçîâûõ çíà÷åíèé óäåëüíîãîñîïðîòèâëåíèÿ �lim(D) è ñîîòâåòñòâåííî ïðåäåëü�íîãî ïîëîæåíèÿ óðîâíÿ Ôåðìè Flim â îáëó÷åííîììàòåðèàëå èç ïðÿìûõ èçìåðåíèé ý��åêòà Õîëëàèëè òåðìîýäñ. Ìåæäó òåì, èçâåñòíî, ÷òî âåëè÷è�íà Flim â îáëó÷åííîì ïîëóïðîâîäíèêå òîæäåñòâåí�íà òî÷êå âåòâëåíèÿ êîìïëåêñíîé çîííîé ñòðóêòóðû(¾íåéòðàëüíîé¿ òî÷êå) êðèñòàëëà, ïîëîæåíèå êîòî�ðîé â çîííîì ñïåêòðå ïîëóïðîâîäíèêà ñîîòâåòñòâóåòýíåðãèè, ïðè êîòîðîé ìåíÿåòñÿ õàðàêòåð äå�åêòíûõ(ùåëåâûõ) ñîñòîÿíèé êðèñòàëëà îò äîíîðíûõ ñîñòî�ÿíèé, ïîñòðîåííûõ ïðåèìóùåñòâåííî èç ñîñòîÿíèéâàëåíòíûõ çîí, ê àêöåïòîðíûì ñîñòîÿíèÿì, ïîñòðî�åííûì ïðåèìóùåñòâåííî èç ñîñòîÿíèé çîí ïðîâîäè�ìîñòè. Ïîñêîëüêó ¾íåéòðàëüíàÿ¿ òî÷êà ñîîòâåòñòâó�åò óñëîâèþ ýëåêòðîííî-äûðî÷íîãî ðàâíîâåñèÿ äëÿñâÿçàííîãî íà ùåëåâûõ (äå�åêòíûõ) ñîñòîÿíèÿõ çà�ðÿäà áåç ó÷åòà ñâîáîäíûõ íîñèòåëåé çàðÿäà, äëÿ ååîáîçíà÷åíèÿ â ëèòåðàòóðå òàêæå èñïîëüçóåòñÿ òåð�ìèí ¾óðîâåíü (ëîêàëüíîé) çàðÿäîâîé íåéòðàëüíî�ñòè¿ (CNL) [2�4℄. Óðîâåíü CNL îïðåäåëÿåò íå òîëü�1183



Â. Í. Áðóäíûé, À. Â. Êîñîáóöêèé ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012êî ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà äå�åêòíîãî îáúåìíîãî ìà�òåðèàëà, íî è ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà ïîâåðõíîñòè, àòàêæå çàäàåò âûñîòó áàðüåðà Øîòòêè è ðàçðûâûçîí â ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ãåòåðîïàðàõ. Äëÿ îöåí�êè ïîëîæåíèÿ CNL â çîííîì ñïåêòðå ïîëóïðîâîä�íèêà â íàñòîÿùåå âðåìÿ èñïîëüçóþòñÿ ðàçëè÷íûåýâðèñòè÷åñêèå ìîäåëè [2�4℄, îñíîâàííûå íà ðàñ÷åòàõçîííîé ñòðóêòóðû îáúåìíîãî êðèñòàëëà. �åçóëüòà�òû ðàñ÷åòîâ âåëè÷èíû CNL ïîçâîëÿþò ïðîãíîçèðî�âàòü ïîñëåäñòâèÿ âîçäåéñòâèÿ æåñòêîé ðàäèàöèè íàýëåêòðîííûå ñâîéñòâà ìàòåðèàëà è ÷èñëåííî îöåíè�âàòü ýíåðãåòè÷åñêóþ äèàãðàììó ìåæ�àçíîé ãðàíè�öû, ÷òî ïðåäñòàâëÿåò áîëüøîé ïðàêòè÷åñêèé èíòå�ðåñ.Èìåþùèåñÿ â ëèòåðàòóðå äàííûå ïî çíà÷åíèþCNL â SiC ÿâëÿþòñÿ �ðàãìåíòàðíûìè è ïðîòè�âîðå÷èâûìè. Â îñíîâíîì, îöåíêè ïîëîæåíèÿ CNLîãðàíè÷èâàëèñü êóáè÷åñêèì ïîëèòèïîì SiC, ïðèýòîì âûïîëíåííûå ðàíåå âû÷èñëåíèÿ îïèðàëèñü íàçîííûå ñïåêòðû, ðàññ÷èòàííûå ìåòîäàìè ýìïèðè�÷åñêîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà, ñèëüíîé ñâÿçè è òåîðèè�óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè â ëîêàëüíîì ïðèáëèæåíèè.Ïðåäñòàâëåííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà ðàñ÷åòó ýíåðãå�òè÷åñêîãî ïîëîæåíèÿ óðîâíÿ CNL â êóáè÷åñêîì3C-SiC è ðÿäå ãåêñàãîíàëüíûõ ïîëèòèïîâ nH-SiC ñèñïîëüçîâàíèåì äàííûõ î ñòðîåíèè çîííîãî ñïåêòðàSiC, ïîëó÷åííûõ íà îñíîâå GW-ïðèáëèæåíèÿ äëÿðàñ÷åòà ñîáñòâåííîé ýíåðãèè, ÷òî ïîçâîëÿåò ïîëó�÷èòü áîëåå íàäåæíóþ îöåíêó ïîëîæåíèÿ CNL â ðàñ�ñìàòðèâàåìûõ ñîåäèíåíèÿõ.2. ÌÅÒÎÄÈÊÀ �ÀÑ×ÅÒÎÂÄëÿ ðàñ÷åòà óðîâíÿ CNL â ïîëóïðîâîäíèêàõ èñ�ïîëüçóþòñÿ ìîäåëè, â êîòîðûõ äëÿ îäíîìåðíîãî ñëó�÷àÿ CNL îòîæäåñòâëÿåòñÿ ñ òî÷êîé âåòâëåíèÿ êîì�ïëåêñíîé çîííîé ñòðóêòóðû êðèñòàëëà [2℄, à â òðåõ�ìåðíîì ñëó÷àå èñïîëüçóåòñÿ êàê êðèòåðèé äëÿ îïðå�äåëåíèÿ ýíåðãèè, âáëèçè êîòîðîé ïðîèñõîäèò ñìå�íà äîíîðíî-àêöåïòîðíîãî õàðàêòåðà ùåëåâûõ ñîñòî�ÿíèé ïîëóïðîâîäíèêà [2; 3℄.Íàèáîëüøåå ðàñïðîñòðàíåíèå ïðè îöåíêàõ CNL âíàñòîÿùåå âðåìÿ ïîëó÷èëà ìîäåëü èçîòðîïíîé ýíåð�ãåòè÷åñêîé ùåëè hEgi êðèñòàëëà [2℄, â êîòîðîéCNL � hEgi=2; (1)ãäå hEgi = hEi � hEvi � óñðåäíåííàÿ ïî çîíå Áðèë�ëþýíà ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü.Âûðàæåíèå äëÿ ðàñ÷åòà CNL òàêæå ñ�îðìóëèðî�âàíî êàê óñëîâèå íåéòðàëüíîñòè íà ìîäåëüíîì àì��îòåðíîì ùåëåâîì öåíòðå, âûïîëíÿåìîå äëÿ ïîëî�

æèòåëüíûõ, ñâÿçàííûõ ñ âàëåíòíîé çîíîé, è îòðè�öàòåëüíûõ, ñâÿçàííûõ ñ çîíîé ïðîâîäèìîñòè, çàðÿ�äîâ [2℄: �G0(E;CNL)=�E = 0; (2)ãäå G0 � óñðåäíåííàÿ ïî îáúåìó ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé�êè êðèñòàëëà �óíêöèÿ �ðèíà.Ïðè îöåíêå ðàçðûâîâ çîí â ãåòåðîïàðàõ ÷àñòî èñ�ïîëüçóþòñÿ ãëóáîêèå ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè îñòîâ�íûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ ïîëóïðîâîäíèêà èëè ïåðåõîä�íûõ ìåòàëëîâ, ïðè ýòîì ðåçóëüòàòû îöåíîê ïðàêòè�÷åñêè íå çàâèñÿò îò ïðèðîäû ãëóáîêèõ ñîñòîÿíèé.Ýòî ïîçâîëÿåò îòûñêèâàòü óðîâåíü CNL êàê íàèáî�ëåå ãëóáîêîå (íàèáîëåå ëîêàëèçîâàííîå) ùåëåâîå ñî�ñòîÿíèå â ýíåðãåòè÷åñêîì èíòåðâàëå âáëèçè çàïðå�ùåííîé çîíû êðèñòàëëà [3℄:�2G0(E;CNL)=�E2 = 0: (3)Ìîäåëè (1)�(3) èñïîëüçîâàëèñü â íàñòîÿùåé ðà�áîòå äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïîëîæåíèÿ óðîâíÿ CNL âêðåìíèè (Si), àëìàçå (C), êóáè÷åñêîì (3C-SiC) è ãåê�ñàãîíàëüíûõ ïîëèòèïàõ êàðáèäà êðåìíèÿ nH-SiC ñâåëè÷èíîé ïàðàìåòðà n â äèàïàçîíå 2�8. Äëÿ ðåçóëü�òàòîâ ðàñ÷åòîâ ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿ hEgi=2, Elnl èEb, êîòîðûå îòâå÷àþò âåëè÷èíàì CNL, ïîëó÷åííûìñîîòâåòñòâåííî ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèé (1)�(3). Îò�ìåòèì, ÷òî íàèáîëåå âàæíûìè ñ òåõíîëîãè÷åñêîéòî÷êè çðåíèÿ ÿâëÿþòñÿ ïîëèòèïû 4H-SiC, 6H-SiCè 3C-SiC. Êðåìíèé è àëìàç ðàññìàòðèâàëèñü íàìèêàê ýòàëîííûå ìàòåðèàëû, äëÿ êîòîðûõ èìåþòñÿ ñî�îòâåòñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ Flim, àòàêæå ðàíåå ïîëó÷åííûå ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ CNL.Îïðåäåëåíèå ïîëîæåíèÿ CNL òðåáóåò çíàíèÿðàñïîëîæåíèÿ êàê âàëåíòíûõ çîí, òàê è äîñòàòî÷�íî áîëüøîãî êîëè÷åñòâà çîí ïðîâîäèìîñòè äàííîãîñîåäèíåíèÿ. Äëÿ âû÷èñëåíèÿ CNL ðàçëè÷íûõ êðè�ñòàëëîâ ab initio, êàê ïðàâèëî, èñïîëüçóþòñÿ çîííûåñïåêòðû, ðàññ÷èòàííûå â ðàìêàõ òåîðèè �óíêöèî�íàëà ïëîòíîñòè (DFT) ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçëè÷íûõ�îðì ëîêàëüíîãî (LDA) èëè ïîëóëîêàëüíîãî (GGA)ïðèáëèæåíèé äëÿ îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ [5; 6℄. Ïðè ýòîì äëÿ êîððåêöèè çàíèæåííî�ãî â ðàìêàõ DFT ïîëîæåíèÿ çîí ïðîâîäèìîñòè âû�ïîëíÿåòñÿ èõ æåñòêèé ñäâèã äî äîñòèæåíèÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíîãî çíà÷åíèÿ çàïðåùåííîé ùåëè Eg . Âïðèíöèïå, äàííûé ìåòîä ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü äëÿCNL ðåçóëüòàòû, íåïëîõî ñîãëàñóþùèåñÿ ñ ýêñïåðè�ìåíòîì [5; 6℄, îäíàêî ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ îöåíèòüåãî òî÷íîñòü ñ èñïîëüçîâàíèåì áîëåå âûñîêîãî óðîâ�íÿ òåîðèè � êâàçè÷àñòè÷íîãî ïîäõîäà, ïîçâîëÿþùå�ãî àäåêâàòíî îïèñûâàòü âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ ñè�ñòåìû âçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ. Â ïåðâîé ÷à�ñòè íàñòîÿùåé ðàáîòû òàêàÿ îöåíêà áûëà âûïîëíåíà1184



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà è óðîâåíü : : :äëÿ ïðîñòåéøèõ è íàèìåíåå òðåáîâàòåëüíûõ ê êîì�ïüþòåðíûì ðåñóðñàì ïîëóïðîâîäíèêîâ èç ðàññìîò�ðåííûõ � êðåìíèÿ, àëìàçà è êóáè÷åñêîãî SiC. Äëÿîïðåäåëåíèÿ ýíåðãèé êâàçè÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèéìû èñïîëüçîâàëè GW-ïðèáëèæåíèå ê ðàñ÷åòó ñîá�ñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè �, îïèñûâàþùåé âñåîáìåííî-êîððåëÿöèîííûå âçàèìîäåéñòâèÿ â ìíîãî�ýëåêòðîííîé ñèñòåìå [7℄. Ïðåèìóùåñòâî èñïîëüçîâà�íèÿ ñõåìû âû÷èñëåíèé â ðàìêàõ GW-ïðèáëèæåíèÿîïðåäåëÿåòñÿ î÷åíü õîðîøèì ñîãëàñèåì òåîðåòè÷å�ñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ âåëè÷èí ðàçëè÷íûõ ìåæ�çîííûõ ïåðåõîäîâ, ïîëó÷åííûì äëÿ øèðîêîãî êðóãàñîåäèíåíèé. Ïðè ýòîì ñòàðòîâîé òî÷êîé äëÿ êâàçè�÷àñòè÷íûõ ðàñ÷åòîâ, êàê ïðàâèëî, ÿâëÿþòñÿ âîëíî�âûå �óíêöèè è ýíåðãèè, îïðåäåëåííûå èç ðåøåíèÿóðàâíåíèé Êîíà �Øýìà.Âûïîëíåííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàñ÷åòû çîí�íîé ñòðóêòóðû â ðàìêàõ DFT�LDA è DFT�GW(G0W0) îñíîâûâàëèñü íà áàçèñå ïëîñêèõ âîëí è ñî�õðàíÿþùèõ íîðìó ïñåâäîïîòåíöèàëàõ [8℄, ïðè èñ�ïîëüçîâàíèè ÷èñëåííîé ðåàëèçàöèè äàííîé ðàñ÷åò�íîé òåõíèêè â ïàêåòå Abinit [9℄. Ýíåðãèÿ îáðåçàíèÿïëîñêèõ âîëí Eut áûëà âûáðàíà íà óðîâíå 16 Ryäëÿ êðåìíèÿ è 48 Ry äëÿ àëìàçà è SiÑ, êîòîðûåòðåáóþò áîëüøåãî êîëè÷åñòâà ïëîñêèõ âîëí âñëåä�ñòâèå áîëåå æåñòêîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà óãëåðîäà.Èíòåãðèðîâàíèå ïî çîíå Áðèëëþýíà ïðîâîäèëîñü íàñåòêàõ 4 � 4 � 4 (Si, C, 3C-SiC), 6 � 6 � 4 (2H-SiC),6�6�2 (4H-SiC, 6H-SiC) è 6�6�1 äëÿ 8H-SiC. �àñ�÷åòû ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí ïðîâîäèëèñü ïîñëå îïòè�ìèçàöèè àòîìíûõ ïîçèöèé ïðè �èêñèðîâàííûõ ïà�ðàìåòðàõ ðåøåòêè a è , äëÿ êîòîðûõ áûëè âçÿòûýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ, èçâåñòíûå èç ðåíòãå�íîñòðóêòóðíûõ èçìåðåíèé.Êàê èçâåñòíî, ðàñ÷åòû â ïðèáëèæåíèè GW ÿâëÿ�þòñÿ íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ áîëåå ðåñóðñîåìêèìèïî ñðàâíåíèþ ñ âû÷èñëåíèÿìè â ðàìêàõ DFT�LDA.Ïðè ýòîì ñõîäèìîñòü ðåçóëüòàòîâ GW-ðàñ÷åòîâñèëüíî çàâèñèò îò ÷èñëà íåçàíÿòûõ ñîñòîÿíèé,ó÷èòûâàåìûõ ïðè âû÷èñëåíèè ïîëÿðèçàöèîííîé�óíêöèè è ñîáñòâåííîé ýíåðãèè. Äëÿ óñêîðåíèÿðàñ÷åòîâ è ñîêðàùåíèÿ âû÷èñëèòåëüíûõ çàòðàò âíàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçîâàëàñü ïðåäëîæåííàÿâ ðàáîòå [10℄ òåõíèêà ó÷åòà âêëàäà âûñîêî ðàñïî�ëîæåííûõ íåçàíÿòûõ çîí ïîïðàâêîé, çàâèñÿùåéòîëüêî îò íåêîòîðîé ñðåäíåé ýíåðãèè, ÷òî ïîçâîëÿåòâ íåñêîëüêî ðàç óìåíüøèòü ÷èñëî çîí ïðîâîäèìîñòè,ó÷èòûâàåìûõ â ÿâíîì âèäå.Ïðè ðàñ÷åòå ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä íàõîæäåíèÿ äè�ýëåêòðè÷åñêîé �óíêöèè â ïðèáëèæåíèè õàîòè÷å�ñêèõ �àç. Ñ öåëüþ áîëåå òî÷íîãî âîñïðîèçâåäå�

íèÿ ýíåðãèé êâàçè÷àñòèö â øèðîêîì ýíåðãåòè÷åñêîìäèàïàçîíå äèýëåêòðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ âû÷èñëÿëàñüáåç èñïîëüçîâàíèÿ óïðîùåííîé ìîäåëè ïëàçìîííîãîïîëþñà (PPM), òàê êàê èñïîëüçîâàíèå PPM ïðèâî�äèò ê áîëüøèì îøèáêàì â îïðåäåëåíèè ýíåðãåòè÷å�ñêèõ óðîâíåé âäàëè îò óðîâíÿ Ôåðìè.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïîëîæåíèÿ CNL ñ èñïîëüçîâà�íèåì âûðàæåíèé (1)�(3) äëÿ êðèñòàëëîâ Si, C è3C-SiC áûëî ðàññ÷èòàíî 100 ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí íàñåòêå 4�4�4 (10 k-òî÷åê â íåïðèâîäèìîé ÷àñòè çîíûÁðèëëþýíà). Ïîñëå íàõîæäåíèÿ êâàçè÷àñòè÷íûõ ïî�ïðàâîê ê ýíåðãèÿì Êîíà �Øýìà ìû ðàññìàòðèâàëèäâà ñïîñîáà êîíñòðóèðîâàíèÿ çîííîãî ñïåêòðà: à) ñïîëíûì ó÷åòîì ïîëó÷åííûõ ïîïðàâîê äëÿ âñåõ çîíâ ðàìêàõ GW-ïðèáëèæåíèÿ è á) ñ ó÷åòîì ïîïðàâîêòîëüêî äëÿ íèæíåé çîíû ïðîâîäèìîñòè. Ñïîñîá á)çàêëþ÷àëñÿ â æåñòêîì ñäâèãå íà çàäàííóþ âåëè÷è�íó âñåõ çîí ïðîâîäèìîñòè, ïîëó÷åííûõ èç ðàñ÷åòàDFT�LDA, äî äîñòèæåíèÿ òåîðåòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿEg , îïðåäåëåííîãî èç íàøèõ DFT�GW-ðàñ÷åòîâ. �å�çóëüòàòû âû÷èñëåíèé CNL, âûïîëíåííûõ ñ èñïîëü�çîâàíèåì ïîëó÷åííûõ òàêèì îáðàçîì çîííûõ ñïåê�òðîâ, ïðèâåäåíû â òàáë. 1. Èç ïðåäñòàâëåííûõ äàí�íûõ ÿñíî, ÷òî ðàçëè÷èÿ ìåæäó ðåçóëüòàòàìè ïîëíî�ìàñøòàáíûõ GW-ðàñ÷åòîâ è ñêîððåêòèðîâàííûõ ïîñõåìå á) LDA-ðàñ÷åòîâ (LDA�) íàõîäÿòñÿ äëÿ âñåõìîäåëåé CNL âñåãî ëèøü â ïðåäåëàõ 0.03 ýÂ. Òà�êèì îáðàçîì, íà îñíîâàíèè ïðîâåäåííîãî ñðàâíåíèÿìîæíî ñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òî òðàäèöèîííàÿ ñõå�ìà âû÷èñëåíèé LDA/GGA ïðè ó÷åòå êîððåêöèè øè�ðèíû çàïðåùåííîé çîíû ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî òî÷�íîé äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïîëîæåíèÿ CNL. Â ïåðâóþ î÷å�ðåäü, äàííûé �àêò îáóñëîâëåí õîðîøåé òî÷íîñòüþâîñïðîèçâåäåíèÿ â ðàìêàõ LDA/GGA ¾ïðàâèëüíîé¿�îðìû äèñïåðñèîííîé çàâèñèìîñòè, îïðåäåëÿåìîéèç ýêñïåðèìåíòîâ ïî �îòîýìèññèè.Íåêóáè÷åñêèå ïîëèòèïû SiC, èìåþùèå áîëüøèåýëåìåíòàðíûå ÿ÷åéêè, ïðåäñòàâëÿþò çíà÷èòåëüíûåñëîæíîñòè ïðè îñóùåñòâëåíèè âû÷èñëåíèé ïî ìå�òîäó GW. Îñíîâûâàÿñü íà ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòà�òàõ äëÿ ïðîñòûõ êðèñòàëëîâ (òàáë. 1), äëÿ ðàñ�ñìîòðåííûõ ãåêñàãîíàëüíûõ ïîëèòèïîâ SiC ìû âäàëüíåéøåì ïðèìåíÿëè òîëüêî ñõåìó ðàñ÷åòîâ á),÷òî ïîçâîëèëî ðåçêî ñîêðàòèòü êîìïüþòåðíûå çà�òðàòû. Ïðè ýòîì äëÿ äîïîëíèòåëüíîãî ïîâûøåíèÿòî÷íîñòè âû÷èñëåíèÿ CNL êîððåêòèðîâêå ïîäâåð�ãàëàñü íå ìèíèìàëüíàÿ øèðèíà çàïðåùåííîé ùåëèEg , à ñðåäíåå çíà÷åíèå ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè êðè�ñòàëëà hEgi, íà êîòîðîå íàêëàäûâàëîñü òðåáîâàíèåhEgiLDA = hEgiGW , ãäå GW-äàííûå áðàëèñü èç íà�øèõ ñîáñòâåííûõ âû÷èñëåíèé äëÿ ðàññìîòðåííûõïîëèòèïîâ. �àíåå ïîäîáíàÿ ñõåìà (íî ñ îïîðîé íà11 ÆÝÒÔ, âûï. 6 1185



Â. Í. Áðóäíûé, À. Â. Êîñîáóöêèé ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012Òàáëèöà 1. Øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû Eg è ïîëîæåíèå óðîâíÿ CNL îòíîñèòåëüíî ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû â Si,C è 3C-SiC èç ðàñ÷åòîâ GW, à òàêæå ïîëîæåíèå CNL ñ ó÷åòîì êîððåêöèè çîí ïðîâîäèìîñòè, ïîëó÷åííûõ â ðàìêàõLDA (LDA�)Ï/ï Eg Eg=2, ýÂ Elnl, ýÂ hEbi, ýÂGW LDA� GW LDA� GW LDA�Si 1.10 0.38 0.38 0.42 0.41 0.52 0.51C 5.66 2.20 2.17 2.02 2.01 2.52 2.493C-SiC 2.38 1.86 1.87 1.64 1.66 1.73 1.74Òàáëèöà 2. Ìåæçîííûå ïåðåõîäû èç âåðøèíû âàëåíòíîé çîíû �v íà óðîâíè íèæíåé çîíû ïðîâîäèìîñòè âóêàçàííûõ òî÷êàõ âûñîêîé ñèììåòðèè, ðàññ÷èòàííûå â ðàìêàõ GW-ïðèáëèæåíèÿÏ/ï Îáîçíà÷åíèÿÆäàíîâà � � �v,ýÂ A � �v,ýÂ K � �v,ýÂ H � �v,ýÂ L � �v ,ýÂ M � �v,ýÂ2H-SiC 11 5.70 6.80 3.33 6.09 4.27 3.774H-SiC 22 6.03 6.24 5.08 4.33 3.66 3.266H-SiC 33 6.11 6.18 4.56 4.75 3.09 3.058H-SiC 44 6.14 6.16 4.32 4.62 2.88 2.77ñòîðîííèå òåîðåòè÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí�íûå ïî âåëè÷èíàì ìåæçîííûõ ïåðåõîäîâ) ñ óñïåõîìïðèìåíÿëàñü íàìè äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïîëîæåíèÿ CNLâ íèòðèäíûõ ïîëóïðîâîäíèêàõ [5℄.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÏðèâåäåííûå â òàáë. 1 ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ CNLâ ðàìêàõ ìåòîäà GW äëÿ êðåìíèÿ áëèçêè ê ñîîò�âåòñòâóþùèì âåëè÷èíàì Ev + (0:36�0:47) ýÂ, ïîëó�÷åííûì ðàíåå ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëüíûõ ïñåâäî�ïîòåíöèàëîâ, à òàêæå ê ýêñïåðèìåíòàëüíîìó çíà÷å�íèþ Flim(Si) = Ev + 0:39 ýÂ [2; 3℄, ãäå Ev � ýíåð�ãèÿ ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû. Äëÿ àëìàçà ñîîòâåò�ñòâóþùèå áîëåå ðàííèå ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ CNLíàõîäÿòñÿ â ïðåäåëàõ Ev + (1:96�2:22) ýÂ. Ñîãëàñ�íî ýòèì äàííûì, îáëó÷åííûå êðèñòàëëû êðåìíèÿ èàëìàçà äîëæíû ïðèîáðåòàòü âûñîêîîìíûé òèï ïðî�âîäèìîñòè, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò èìåþùèìñÿ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûì ðåçóëüòàòàì [2; 3℄. Äëÿ êàðáèäà êðåì�íèÿ íàøè äàííûå òàêæå ïîêàçûâàþò, ÷òî â ðåçóëüòà�òå âîçäåéñòâèÿ æåñòêîé ðàäèàöèè äîëæåí ïðîèñõî�äèòü ïåðåõîä â âûñîêîîìíîå ñîñòîÿíèå. Ýòîò âûâîäïîäòâåðæäàåòñÿ ìíîãî÷èñëåííûìè èññëåäîâàíèÿìè

SiC, îáëó÷åííîãî ýëåêòðîíàìè, ïðîòîíàìè è íåéòðî�íàìè [1℄.Â òàáë. 2 ïðèâåäåíû âàæíåéøèå ìåæçîííûåïåðåõîäû èç ðàñ÷åòîâ DFT�GW äëÿ ðàññìîòðåí�íûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïîëèòèïîâ SiC. Ñîáñòâåí�íî-ýíåðãåòè÷åñêèå ïîïðàâêè ê âåëè÷èíàì ðàññìîò�ðåííûõ â òàáë. 2 ìåæçîííûõ ïåðåõîäîâ èç ðàñ÷å�òîâ LDA âàðüèðóþòñÿ îò 1.01 äî 1.17 ýÂ, ïðè ýòîììèíèìàëüíûå çíà÷åíèÿ áûëè ïîëó÷åíû äëÿ ïåðåõî�äà ���v(1:01�1:02 ýÂ) è ìàêñèìàëüíûå � äëÿ ïå�ðåõîäà K��v(1:14�1:17 ýÂ). Ïîïðàâêè äëÿ ïåðåõîäàM��v, êîòîðûé îòâå÷àåò ìèíèìàëüíîé âåëè÷èíå Egâ ïîëèòèïàõ 4H, 6H, 8H, ñîñòàâëÿþò 1.05�1.07 ýÂ.Òàêèì îáðàçîì, â öåëîì ïîäòâåðæäàåòñÿ ñïðàâåä�ëèâîñòü ðàññìàòðèâàâøåéñÿ ðàíåå êîððåêöèè âåëè�÷èíû çàïðåùåííîé ùåëè SiC íà 1�1.1 ýÂ èç óïðî�ùåííîãî àíàëèçà êâàçè÷àñòè÷íûõ ý��åêòîâ [11℄ èëèèç ñðàâíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ(DFT�LDA) ñïåêòðîâ îòðàæåíèÿ [12℄.Íà ðèñóíêå íà ïðèìåðå 4H-SiC è 6H-SiC ïîêàçàíõàðàêòåð ïåðåñòðîéêè çîííîãî ñïåêòðà ïðè ïåðåõîäåê ïîëèòèïàì ñ áîëåå âûòÿíóòîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé�êîé. Îòìåòèì, ÷òî â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè çîííûéñïåêòð nH-SiC (n > 2) ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàêðåçóëüòàò ñâåðòêè ñïåêòðà 2H-SiC, ïîñêîëüêó ñ óâå�ëè÷åíèåì n ïðîèñõîäèò ïðîïîðöèîíàëüíîå ñæàòèå1186
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hCNLi
4H-SiC

6H-SiC
Çîííûå ñïåêòðû ïîëèòèïîâ 4H�SiC è 6H�SiC ñ ó÷å-òîì GW-ïîïðàâîê äëÿ óðîâíåé íèæíåé çîíû ïðî-âîäèìîñòè. Îòñ÷åò ýíåðãèè âåäåòñÿ îò ïîòîëêà âà-ëåíòíîé çîíû. Ïóíêòèðíîé ëèíèåé îáîçíà÷åíî ïîëî-æåíèå óðîâíÿ ëîêàëüíîé çàðÿäîâîé íåéòðàëüíîñòèhCNLi (òàáë. 3)çîíû Áðèëëþýíà âäîëü ãåêñàãîíàëüíîé îñè, ÷òî èïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ â ñïåêòðå ìíîæåñòâà áëèçêîðàñïîëîæåííûõ âåòâåé. Òàê, äëÿ ñàìîãî ñëîæíîãîèç ðàññìîòðåííûõ ãåêñàãîíàëüíûõ ïîëèòèïîâ, êðè�ñòàëëà 8H-SiC, ñîäåðæàùåãî 16 àòîìîâ â ýëåìåíòàð�íîé ÿ÷åéêå, çîíà Áðèëëþýíà ñæèìàåòñÿ âäîëü îñè â 4 ðàçà ïî îòíîøåíèþ ê 2H-SiC. ×òîáû ïðè âû�÷èñëåíèÿõ CNL íå ïðîèñõîäèëî ïîòåðè òî÷íîñòè, èïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû äëÿ ðàçíûõ ïîëèòèïîâ ïîç�âîëÿëè âûïîëíÿòü èõ ñðàâíåíèå, â âûðàæåíèÿõ äëÿCNL òðåáóåòñÿ ó÷èòûâàòü çîíû, ðàñïîëîæåííûå âîäèíàêîâûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ èíòåðâàëàõ. Ýòî îïðå�äåëÿåò íåîáõîäèìîñòü óâåëè÷èâàòü êîëè÷åñòâî ðàñ�ñìàòðèâàåìûõ ñîñòîÿíèé ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà ñëî�åâ Si-C â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå nH- èëè nR-SiC, êîòî�ðîå ïðîïîðöèîíàëüíî âåëè÷èíå n. Ïîñêîëüêó â ñëó�÷àå 3C-SiC â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ íàõîæäåíèÿ CNLáûëî ðàññ÷èòàíî 100 ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí, èñõîäÿ èçòðåáîâàíèÿ ïðîïîðöèîíàëüíîñòè äëÿ îñòàëüíûõ ïî�

ëèòèïîâ ÷èñëî òðåáóåìûõ çîí çàäàâàëîñü êàê n�100.Òàêèì îáðàçîì, äëÿ 8H-SiC ÷èñëî ó÷òåííûõ ñîñòîÿ�íèé âàëåíòíîé çîíû è çîíû ïðîâîäèìîñòè áûëî äî�âåäåíî äî 800.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîëîæåíèÿ óðîâíÿ CNLäëÿ ðàññìîòðåííûõ ïîëèòèïîâ ïðåäñòàâëåíû âòàáë. 3. Ñîïîñòàâëåíèå ðàññ÷èòàííûõ íàìè âðàìêàõ GW-ïðèáëèæåíèÿ çíà÷åíèé øèðèíû çà�ïðåùåííîé çîíû SiC ñ ðåçóëüòàòàìè èçìåðåíèé,âûïîëíåííûìè ïðè òåìïåðàòóðå äî 5 Ê [13; 14℄,ïîêàçûâàåò î÷åíü õîðîøåå ñîãëàñèå. Âèäíî, ÷òî ñóâåëè÷åíèåì ñòåïåíè ãåêñàãîíàëüíîñòè � ìàòåðèàëàâ öåëîì ïðîèñõîäèò óâåëè÷åíèå Eg, ïðè ýòîì íàèáî�ëåå ðàâíîìåðíûé ðîñò âåëè÷èíû Eg ïðîèñõîäèò âäèàïàçîíå èçìåíåíèé � äî 50%.Ñîãëàñíî èìåþùèìñÿ â ëèòåðàòóðå òåîðåòè÷å�ñêèì äàííûì, çíà÷åíèå CNL â SiC íàõîäèòñÿ íàóðîâíå 1.40 ýÂ [2℄, 1.53 ýÂ [3℄ è 1.26�1.61 ýÂ [6; 15℄îòíîñèòåëüíî âåðøèíû âàëåíòíîé çîíû äëÿ êóáè�÷åñêîãî ïîëèòèïà 3C-SiC è 1.9 ýÂ äëÿ 6H-SiC [6℄.Ïðèâåäåííûå ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû ñ èñïîëüçîâàíè�åì ìåòîäîâ ýìïèðè÷åñêîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà [2; 3℄,ñèëüíîé ñâÿçè [15℄ è DFT�LDA [6℄ (ñ ïîñëåäóþùåéêîððåêöèåé òåîðåòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ Eg ïîä ýêñïå�ðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå). Êàê âèäíî èç ïðèâåäåííûõçíà÷åíèé, ëèòåðàòóðíûå äàííûå èìåþò çíà÷èòåëü�íûé ðàçáðîñ, ïðè ýòîì ðåçóëüòàòû ðàçëè÷íûõ ðà�áîò òðóäíî ñðàâíèâàòü äðóã ñ äðóãîì âñëåäñòâèåðàçëè÷èÿ â ïðèìåíÿâøèõñÿ ìåòîäàõ ðàñ÷åòà è ââå�äåíèÿ ýìïèðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. Âûïîëíåííûå íà�ìè ðàñ÷åòû ïîëîæåíèÿ CNL ñ èñïîëüçîâàíèåì âåëè�÷èí ìåæçîííûõ ïåðåõîäîâ èç GW-ðàñ÷åòîâ íå ñîäåð�æàëè êàêèõ-ëèáî ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ è â ýòîìñìûñëå ÿâëÿþòñÿ ïîëíîñòüþ ðàñ÷åòàìè ab initio, ÷òîäàåò áîëåå ïðî÷íóþ îñíîâó äëÿ ïîñëåäóþùåãî àíà�ëèçà è ñðàâíåíèé.Êàê ñëåäóåò èç òàáë. 3, ðàññ÷èòàííûå â íàñòî�ÿùåé ðàáîòå çíà÷åíèÿ hCNLi ðàçëè÷íûõ ïîëèòè�ïîâ áëèçêè äðóã äðóãó è âàðüèðóþòñÿ îò 1.74 ýÂâ 3C-SiC äî 1.81 ýÂ â 4H-SiC. Ñ ó÷åòîì ðåçóëüòà�òîâ äëÿ âñåõ ðàññìîòðåííûõ ïîëèòèïîâ SiC, ñðåä�íåå çíà÷åíèå hCNLi äàííîãî ìàòåðèàëà ñîñòàâëÿåòhCNLi = Ev + 1:77 ýÂ. Ïîëó÷åííûå îöåíêè CNL ñó�ùåñòâåííî âûøå äàííûõ áîëüøèíñòâà ñòîðîííèõ òå�îðåòè÷åñêèõ èñòî÷íèêîâ è áëèçêè ê ýêñïåðèìåíòàëü�íîìó ñðåäíåìó ýíåðãåòè÷åñêîìó ïîëîæåíèþ ïîâåðõ�íîñòíîãî óðîâíÿ Ôåðìè Ev + (2:15� 0:20) ýÂ, îïðå�äåëåííîìó äëÿ ïîëèòèïîâ (3C, 6H, 4H)-SiC â ðàáî�òå [16℄, à òàêæå êîñâåííî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòà�ìè ðàáîò [17; 18℄. Äåéñòâèòåëüíî, â ðàáîòàõ [17; 18℄èç èçìåðåíèé ñëîåâîãî ñîïðîòèâëåíèÿ ýïèòàêñèàëü�íûõ ïëåíîê ïîëèòèïîâ n-6H è n-4H êàðáèäà êðåì�1187 11*



Â. Í. Áðóäíûé, À. Â. Êîñîáóöêèé ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012Òàáëèöà 3. Òåîðåòè÷åñêàÿ øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû ïîëèòèïîâ SiC, îïðåäåëåííàÿ èç êâàçè÷àñòè÷íûõ ðàñ÷åòîââ ðàìêàõ GW-ïðèáëèæåíèÿ, è ïîëîæåíèå óðîâíÿ ëîêàëüíîé ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè îòíîñèòåëüíî ïîòîëêà âàëåíò-íîé çîíû, ðàññ÷èòàííîå â òðåõ ìîäåëÿõ hEgi=2 (1), Elnl (2), Eb (3) (ñî ñðåäíèì çíà÷åíèåì hCNLi). Çâåçäî÷êîéîòìå÷åíà âåëè÷èíà ïîëó÷åííîé â ýêñïåðèìåíòå ýêñèòîííîé ýíåðãèè EgÏ/ï Îáîçíà÷åíèÿÆäàíîâà �åêñàãî-íàëüíîñòü�, % Eg , ýÂòåîðèÿ(GW) Eg , ýÂýêñï.[13; 14℄ hEgi=2,ýÂ Elnl,ýÂ Eb,ýÂ hCNLi,ýÂ3C-SiC 1 0 2.38 2.40,2.42,2.39� 1.86 1.64 1.73 1.742H-SiC 11 100 3.33 3.33� 1.76 1.65 1.87 1.764H-SiC 22 50 3.26 3.29,3.27� 1.85 1.71 1.88 1.816H-SiC 33 33.3 3.05 3.10,3.02* 1.81 1.70 1.84 1.788H-SiC 44 25 2.77 2.80� 1.78 1.68 1.79 1.75íèÿ, âûðàùåííûõ ìåòîäîì Ëåëè è îáëó÷åííûõ ïðî�òîíàìè, ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿ ñîïðîòèâëåíèÿ ïðèìåð�íî äî 1010 Îì âáëèçè êîìíàòíûõ òåìïåðàòóð, àèç òåìïåðàòóðíûõ èçìåðåíèé ñëîåâîãî ñîïðîòèâëå�íèÿ òàêèõ îáðàçöîâ íàéäåíî ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèåýíåðãèè àêòèâàöèè ñîïðîòèâëåíèÿ íà óðîâíå ïîðÿä�êà (1.1�1.25) ýÂ, ÷òî ìîæíî ñîïîñòàâèòü ñ ïîëîæå�íèåì óðîâíÿ Ôåðìè Flim � Ev + (1:8�2) ýÂ. Òà�êèì îáðàçîì, ïîëó÷åííûå èç ýòèõ èçìåðåíèé îöå�íî÷íûå çíà÷åíèÿ Flim â îáëó÷åííîì êàðáèäå êðåì�íèÿ â öåëîì íåïëîõî ñîîòâåòñòâóþò ðàñ÷åòíîìóïîëîæåíèþ hCNLi = Ev + 1:81 ýÂ (4H-SiC) èhCNLi = Ev + 1:78 ýÂ (6H-SiC).4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÑ èñïîëüçîâàíèåì êâàçè÷àñòè÷íûõ ïîïðàâîê êîäíîýëåêòðîííûì ýíåðãèÿì Êîíà �Øýìà, ðàññ÷è�òàííûì â ðàìêàõ GW-ïðèáëèæåíèÿ, íàéäåíû âåëè�÷èíû ðàçëè÷íûõ ìåæçîííûõ ïåðåõîäîâ, øèðèíà çà�ïðåùåííîé çîíû è ïîëîæåíèå óðîâíÿ ëîêàëüíîé çà�ðÿäîâîé íåéòðàëüíîñòè CNL â ïîëèòèïàõ êàðáèäàêðåìíèÿ 3C-SiC è nH-SiC (n = 2�8). �àçâèòà ñõå�ìà ðàñ÷åòà ab initio ïîëîæåíèÿ óðîâíÿ CNL êðèñòàë�ëà ñ èñïîëüçîâàíèåì ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí, âû÷èñëåí�íûõ ìåòîäàìè DFT�LDA è GW. Íà ïðèìåðå Si, C,3C-SiC ïîêàçàíî, ÷òî ðàçëè÷èÿ ìåæäó ðåçóëüòàòàìèðàñ÷åòîâ CNL ñ èñïîëüçîâàíèåì çîííûõ ñïåêòðîâ,ïîëó÷åííûõ ñ ó÷åòîì GW-ïîïðàâîê êî âñåì ýíåðãå�

òè÷åñêèì óðîâíÿì è òîëüêî ê óðîâíÿì íèæíåé çîíûïðîâîäèìîñòè, íàõîäÿòñÿ â ïðåäåëàõ íåñêîëüêèõ ñî�òûõ äîëåé ýÂ. Òàêèì îáðàçîì, ïðèìåíåíèå ìåòîäàDFT�LDA ñ ïîñëåäóþùåé êîððåêöèåé çàíèæåííî�ãî ïîëîæåíèÿ çîí ïðîâîäèìîñòè ïóòåì èõ æåñòêîãîñäâèãà ïî ýíåðãåòè÷åñêîé øêàëå â áîëüøèíñòâå ñëó�÷àåâ ÿâëÿåòñÿ âïîëíå îïðàâäàííûì è äàåò ý��åê�òèâíûé ìåòîä îöåíêè ïîëîæåíèÿ CNL â ñëîæíûõêðèñòàëëàõ, äëÿ êîòîðûõ çàòðóäíèòåëüíî ïðîâåäå�íèå ðåñóðñîåìêèõ êâàçè÷àñòè÷íûõ ðàñ÷åòîâ.Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî ïîëîæå�íèÿ óðîâíÿ CNL ñî ñðåäíèì çíà÷åíèåì hCNLi �� Ev + 1:8 ýÂ äëÿ ðàññìîòðåííûõ ïîëèòèïîâ SiCõîðîøî îïèñûâàþò ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà ìàòåðèà�ëà, ïîäâåðãíóòîãî âîçäåéñòâèþ æåñòêîé ðàäèàöèè,ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà ïîâåðõíîñòè SiC, à òàêæåäàþò âîçìîæíîñòü ïîñòðîåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ äèà�ãðàìì ìåæ�àçíûõ ãðàíèö ìåòàëë/SiC, ãåòåðîïàðàSiC/SiC.�àáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ïðîãðàììû ¾�àç�âèòèå íàó÷íîãî ïîòåíöèàëà âûñøåé øêîëû¿2009�2011 ãã. (�2.1.1/1230). �àñ÷åòû ïðîâîäèëèñüíà ñóïåðêîìïüþòåðå ÑÊÈÔ Cyberia Òîìñêîãîãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Å. Â. Êàëèíèíà, ÔÒÏ 41, 769 (2007).1188
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