Funkcjonalizowany silicen z pierwszych zasad

Streszczenie

Grafen i inne dwuwymiarowe krysztaly staly sie w ostatnich latach przedmiotem inten-
sywnych badan. Jednym z tych materialéw jest silicen — pojedyncza warstwa atomow krzemu
utozonych w strukture typu plastra miodu, czyli sie¢ heksagonalng o bazie dwuatomowej. Cha-
rakterystyczng cecha struktury elektronowej silicenu s pasma o liniowej dyspersji wokot punk-
tow K strefy Brillouina, pochodzace od orbitali i 7*. Pasma te tacza si¢ na poziomie Fermiego,
tworzac stozek Diraca. Pod tym wzgledem silicen jest analogiczny do grafenu. Materialy te
réznia sie jednak budowa — grafen jest w skali atomowej ptaski ze wzgledu na tworzenie wiazan
pomiedzy atomami C przez hybrydyzacje sp®, w silicenie mieszana hybrydyzacja sp?-sp*® pro-
wadzi do struktury, w ktorej poldsieci sg rozsuniete wzgledem siebie w kierunku prostopadiym
do plaszczyzny materiatu.

Dotychczasowe badania nad silicenem koncentrowaly sie w znacznej mierze na dwoch aspek-
tach. Pierwszym problemem bylo wytwarzanie quasi-swobodnej warstwy silicenu na odpowied-
nio dobranej powierzchni, drugim — funkcjonalizacja swobodnego silicenu. Na tych zagadnie-
niach skupia sie tez niniejsza dysertacja, w szczegdlnosci jej czes¢ trzecia, w ktérej przedsta-
wiono najwazniejsze wyniki badari, oraz nalezace do niej artykuty naukowe.

W oparciu o teorie funkcjonalu gestosci (Density Functional Theory — DFT) wykonane zo-
staly obliczenia dotyczace silicenu na cienkich warstwach otowiu. Wskazuja one, ze powierzch-
nia Pb(111) moze by¢ odpowiednia do wytwarzania quasi-swobodnego silicenu, gdyz energia
wiazania przypadajaca na jeden atom krzemu jest w tym przypadku trzykrotnie nizsza niz dla
srebra, dotad najczesciej stosowanego jako podloze. Struktura elektronowa ze stozkiem Diraca,
do ktérego gtéwny wktad wnosza stany 3p, atoméw krzemu, §wiadczy o obecnosci fermionow
Diraca w silicenie na powierzchni Pb(111).

Zastosowanie cienkich warstw metalu — studni kwantowych — umozliwia sterowanie warto-
$cia energii wiazania, przerwa energetyczna i potozeniem stozka Diraca. W badaniach poka-
zano, ze zmiana struktury atomowej silicenu na powierzchni otowiu ma kluczowe znaczenie dla
odseparowania elektronéw 7 tworzacych stozek Diraca od negatywnego wplywu podloza.

W zakresie funkcjonalizacji swobodnego silicenu badania skupiaty sie nad okresleniem jej
najbardziej efektywnej metody. Byly one prowadzone dla ukladu silicenu z niewielkim po-
kryciem atomami wodoru. Uktad ten poddany byt dziataniu zewnetrznego pola elektrycznego,

domieszkowaniu tadunkowemu oraz jedno- i dwukierunkowemu $ciskaniu i rozcigganiu. Kazdy z



zastosowanych mechanizméw moze zwiekszaé energie wigzania pomiedzy silicenem a wodorem.
Najbardziej efektywna metoda funkcjonalizacji jest domieszkowanie tadunkowe, gdyz umoz-
liwia ono zmiane wladciwosci elektronowych i magnetycznych uktadu w najszerszym zakresie.
Uklad, ktéry w stanie podstawowym jest ferromagnetycznym izolatorem, mozna przeprowadzic
do stanu izolatora niemagnetycznego, metalu (z uporzadkowaniem magnetyczuym lub bez) oraz
pétmetalu z calkowity polaryzacja spinowa. Z kolei réwnomierne rozcigganie uktadu o niewiel-
kie wartosci odksztatcenia (2,5-5%) pozwala ukos$na przerwe energetyczng zmieni¢ na prosta.
Ostatnia czeéé badaii dotyczy swobodnego silicenu poddanego dlugozasiegowej (réwnemu
kilku lub kilkunastu stalym sieci) modulacji struktury atomowej w jednym z dwoéch charakte-
rystycznych kierunkéw sieci typu plastra miodu. Taka modyfikacja struktury sprawia, ze wia-
ciwoéci silicenu sg zalezne od kierunku — wzdtuz zmarszczek sa one zblizone do swobodnego
silicenu, a w kierunku prostopadlym moga sie znacznie zmieniaé, zwtaszcza gdy modulacja jest
bardzo intensywna. Skutkuje to anizotropia predkosci grupowej elektronéw. Dlugozasiegowa
modulacja struktury atomowej silicenu prowadzi do nieobserwowanego dotad efektu oscylacji
gestosci tadunku potaczonego z polaryzacja podsieci. Oscylacje te sg rezultatem rehybrydyza-
cji wiazan Si-Si spowodowanych zniszczeniem symetrii planarnej w zakrzywionej czesci silicenu.
Pofaldowanie silicenu w skali atomowej ma tutaj kluczowe znaczenie, dlatego przewiduje sie, ze

te wlasciwoéé beda posiadaly takze inne materialy dwuwymiarowe o analogicznej strukturze.
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