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Celem projektu jest funkcjonalizowanie silicenu, co powinno doprowadzi¢ do zwigkszenia
jego uzyteczno$ci dla praktycznych zastosowan. Czysta, swobodna warstwa silicenu
charakteryzuje si¢ strukturg elektronowg ze stozkami Diraca w punktach K i K' strefy
Brillouina, zatem ma charakter polprzewodnika o zerowej przerwie energetycznej. Mimo
znakomitych wlasciwosci transportowych (duza predko$¢ Fermiego, ruchliwos¢ nosnikow
tadunku i przewodnictwo elektryczne) taki materiat nie jest uzyteczny w elektronice, gdzie
ze wzgledu na konieczno$¢ regulowania przeptywu pradu zastosowanie znalazly
pOlprzewodniki. Z drugiej strony oddziatywanie silicenu z otoczeniem prowadzi do zmiany
jego struktury atomowej i elektronowej. Zlamanie symetrii pomigdzy podsieciami silicenu
(rownowaznymi w przypadku swobodnej warstwy) prowadzi¢ bedzie do utworzenia przerwy
energetycznej wokot poziomu Fermiego. W naszych badaniach chcemy dowies¢, ze poprzez
odpowiedni dobor procesow wptywajacych na strukture silicenu i ich parametréw mozna
sterowaé szerokoscig przerwy energetycznej. Proponujemy zastosowanie kilku mechanizmow
(parametrow):

1. adsorpcja pojedynczych atomow (rodzaj atomoéw i stopien pokrycia powierzchni),

2. jednowymiarowa modulacja geometrii uktadu - pofatdowanie w skali nanometrowej,

3. domieszkowanie elektronowe i dziurowe (gestos¢ powierzchniowa domieszkowanego
fadunku),

4. zewngtrzne pole elektryczne prostopadie do ptaszczyzny silicenu (natgzZenie pola),

5. jedno- i dwuwymiarowe odksztatcenie sieci.

Niektore z powyzszych mechanizméw byly juz zaproponowane w literaturze, jednak
rozwazane byly oddzielnie. W proponowanych badaniach chcemy w szczegolnos$ci skupié sig
na funkcjonalizowaniu silicenu poprzez adsorpcje pojedynczych atoméw lekkich i cigzkich
pierwiastkéw 1 zastosowanie dodatkowych mechanizméw, jak domieszkowanie tadunkowe,
zewnetrzne pole elektryczne 1 odksztatcenia sieci. Dla wszystkich przypadkow chcemy
okresli¢ zalezno$¢ pomiedzy parametrami modyfikujacymi strukture silicenu a szeroko$cig
powstajacej przerwy energetycznej, co umozliwi nam zaproponowanie najefektywniejszego
sposobu sterowania przerwg energetyczng.

Otrzymane w obliczeniach struktury dadza tez sposobno$¢ okreslenia wihasciwosci
magnetycznych silicenu z pojedynczym atomem oraz wlasciwosci kinetycznych



(w szczegblnoéci parametrow dyfuzji i desorpcji) atomu na siliceniec w zaleznosci
od odksztatcenia, domieszkowania i zewnetrznego pola elektrycznego.

W przypadku pofatdowania silicenu w skali nanometrowej (kilka statych sieciowych)
w jednym kierunku oczekujemy, ze takie zaburzenie geometrii silicenu prowadzi¢ bedzie
do zmiany nachylenia pasm wokot punktow K strefy Brillouina w tym kierunku, przy czym
doktadny ksztalt stozka Diraca zalezal bedzie od geometrii pofatdowania. Efekt ten zostat
stwierdzony dla grafenu, jednak ze wzgledu na réznice w budowie pomiedzy silicenem
a grafenem taka zmiana geometrii moze prowadzi¢ do utworzenia przerwy energetycznej
W jednym kierunku, zatem takze moze by¢ jednym z potencjalnych mechanizmow
funkcjonalizacji. W tym przypadku takze chcemy przeanalizowa¢ wptyw dodatkowych
mechanizmow (domieszkowanie tadunkowe i1 zewnegtrzne pole elektryczne) na strukturg
silicenu.



