
Frrnkcjonalizowany silicen z pierw szyctt zasad

stresz czenie

Grafen i itrne dwuwvnriarowe krvształv stałv się rł, ostatrrich ]atach przednriotern interr-

svwnych badań. Jedrrynr z tvch materiałórł, jest silicen - pojedyncza warstwa atomów krzemu

ułozonvr:lr w strukturę typu plastra mioclu. czr,]i sieć lreksagottalrią o bazie dwuatornowej. Clra-

rakterystyczną cechą struktury elektronou,ej silicenu są pasma o iiniorvej dvspersji wokół purrk-

tów K strefil Brillorrina, pochodzące od orbitali n i rr*. Pasma tełącząsię na poziomie Fermiego,

t\łorząc stozek Diraca. Pod tym rvzględem silicen jest analogicznv do grafenu. \{ateriałv te

różrrią się jednak budou.ą - grafen jest w ska]i atomowej płaski ze względu na t$rorzenie wiązali

pornięclzv atorrlarrri C przez hvbrl,dvzację sp2, rv silicetrie lrrieszarra hvbryd}rzac.ja sp2-sP3 Pro-

wadzi do strukturv. rł, którei podsieci są rozsunięte względem siebie w kierułrku prostopadłym

clo płaszczl,z1]\r lllateriału,

Dotr.chczasor,r,e badania nad silicenem koncentrowały się lł, znacznej mierze na drł'óch aspek-

tach. Pielwszyrn problemem blrło u,lrtrł,arzanie quasi-srnobodrrej rvarstwy silicenu na odpowied-

nio dobranej powierzchni, drugim funkcjorralizacja swobodnego silicenu. Na tych zagadnie-

rriach skupia się tez niniejsza dysertacja. \^r szczególrrości jej część trzecia. w której przedsta-

rniorro rrajnazrriejsze rł,yrtiki badalr. oraz rtalezące do rriei artvkułv naukowe.

W oparciu o teorię furrkcionału gęstości (Density Functional Theory DFT) lł,vkonane zo-

stał_v obliczeuia dot.v-czące si]icenu lla cierrkiclt M/alst]^,aclt ołowiu. Wskazują olleJ ze powierzcll-

nia Pb(li1) moze być odpolviednia do u,vtrvarzania quasi-srvobodnego silicenu, gdvż errergia

uriązania przvpadająca na jeden atorn krzemu jest w t}rln przypadku trzykrotnie nizsza niz dla

srebra, dotąd na.jczęściej stosorł,anego iako podłoże. Struktura elektronorva ze stożkiem Diraca,

do którego główn1, u,kład \ł,lloszą stanv 3p, atomólł, krzetnu, świadczy o obecnoŚci fernlionów

Diraca w siiicerrie na powierzchni Pb(111).

zastosowanie cienkich łr,arstw metalrt studni kwantowvch - rrrnozliwia sterowanie warto-

ścią errergii wiązarria. przel\l,ą etrergett,czrrą i połozerriełrt stozka Diraca. W baclauiaclr poka-

zano, że zmiana struktuly atomorvej silicenu na porvierzchni ołowiu ma kluczo$Ie znaczenie dla

odseparowarria elektronów ?T tworzącyclr stożek Diraca od negatywnego wpływu podłoza.

W zakresie funkc.jonalizacji sr,vobodnego silicenu badania skupiały się nad określeniem iej

najbardziej efektywnej metody, Byłv one prorł,adzone dla układu silicenu z niewielkirn po-

krl,ciem atornami wodoru. Układ terl poddanv był działarriu zewllętrznego pola elektryczrlego,

domieszkotł,aniu łaclunkorvenlu oraz jedrro- i dwukierutrkorvemu ściskaniu i rozciągarriu. kazdv z



zastosowanych mechanizmów moze zwiększać energię $Iiązania pomiędzv silicenem a rvodorem.

Najbardziej efektvwrrą metodą funkcjorralizacli jest domieszkowanie ładurrkowe, gdyz un}oz-

liłr,ia ono zmianę właściwości elektronowvch i magnet_vczn\.ch układu w naiszerszvm zakresie.

Układ. którv w stanie podstawowym jest ferromagnetyg2.rr. izolatorem) mozna przeprou,adziĆ

clo starrtr izo}atora ttierrragrtet)-czrlego, rrletalu (z lporządkowariierrl lr]agnetyczrivtlr lub bez) oraz

półnretalu z całkowitą polaryzacją spinową. Z ko}ei rór,vnomierne rozciąganie układu o niełviel-

kie rł,artości odkształcenia (2,5-5%) pozwala ukośrrą przerwę energetvczną zmieniĆ na prostą.

Ostatnia część badalr dotvczy swobodnego silicenu poddanego długozasięgo\\,ej (równernrr

kilku lub kilkunastu stałyrn sieci) modulacji struktur3l atomowej w jednl,rrr z dwóch charakte-

r_vstvcznych kierunków sieci tl,pu plastra rniodu. Taka nroclvfikacia strukturv sprawia, ze ł-ła-

ściwości silicenu są zależne od kierurrku - wzdłuz zmarszczek są one zbliżone do srł,obodnego

silicerru, a w kierutrku prostopadłvrn rnogą sie zrrat,zrrie ztrriertiać. zwłaszc,za gdv tnorlulacia jest

bardzo intensywna. Skutkuje to anizotropią prędkości grupowej elektronórv. Długozasięgolł,a

rnodrrlacja strrrktury atomorvej silicenri prowadzi do nieobserwowanego dotąd efektu osc1,'lacji

gęstości ładunku połączonego z polar5,zac.ją podsieci. Oscvlacje te są rezultatem relrvbrydyza-

cji wiązań Si-Si spowodowanych zniszczenięm symetrii planarnej w zakrzyu,ionej częŚci silicenrr.

pofałdou,arrie silicetlu w skali atolnowej trta tutaj kluczone znaczenie, dlatego przerł.iduje się. ze

tę u,łaścitość będą posiadałv także inne materiał_v dwuwyrniarowe o analogicznej strukturze.
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