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Apstrakt—U ovom radu smo razmatrali elektronska i
transportna svojstva dvoslojnih nanotraka od fosforena sa
obi¢nim cik-cak ivicama. Elektronska struktura je rafunata
pomocu modela jake veze. Transportne osobine su razmatrane u
smislu promene konduktanse, koja je rafunata za rezim
balistickog transporta prema modelu neravnoteZne Grinove
funkcije u okviru formalizma metoda jake veze. Ustanovljeno je
da male promene eksternog elektri¢nog polja dovode do Zeljene
promene transportnih svojstava traka, $to nije bio slucaj kod
jednoslojnih struktura.

Kljuéne re¢i—2D materijali, nanotrake, fosforen, dvoslojni,
cik-cak ivice, elektronska struktura, transport, iviéna stanja.

l. UvoD

Postoji veliki broj materijala ¢iju strukturu karakterisu jake
kovalentne veze u ravni i slaba Van der Valsova interakcija
koja medusobno povezuje ove monoslojeve. Zbog ovakve
slojevite grade moguée je mehanicki razdvojiti slojeve
materijala sve do debljine od jednog ili nekoliko monoslojeva
kristala. Fabrikacija tankih slojeva grafena metodom
mehanicke eksfolijacije [1] pokrenula je veliko interesovanje
za dvodimenzione (2D) materijale. Ubrzo nakon otkrica
grafena mehanicki su izolovani i monoslojevi drugih kristala
kao §to su bor nitrid, dihalkogenidi prelaznih metala i pojedini
kompleksni oksidi [2]. Prethodno kori§¢ene hemijske metode
za dobijanje tankih slojeva pokazale su velike nedostatke kao
§to je nemoguénost izdvajanja pojedina¢nih slojeva i
umotavanje slojeva u tubu kako bi se dobila struktura koja
ima minimum povrSinske energije [3].

Vecina 2D materijala dobijenih u stabilnoj formi tehnikama
mehanicke eksfolijacije sastojali su se iz dva ili vie elementa
[2]. lzuzetak je dugi niz godina bio grafen, sve do otkri¢a
silicena [4]. Ipak, silicijum nema strukturu kao grafit, te se
silicen ne moze dobiti metodom mehanickog raslojavanja, kao
§to je to bio slucaj sa grafenom. Radi dobijanja silicena
razvijene su sofisticirane tehnike sinteze koje se zasnivaju na
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depoziciji tankih slojeva atoma silicijuma na supstrat sa kojim
silicijum slabo interaguje [4]. Pored relativno velike
slozenosti tehnoloskog procesa, glavni nedostatak ove metode
lezi u Cinjenici da se silicen fabrikuje na visoko-provodnim
supstratima poput srebra, kao i to da je sklon izuzetno
intenzivnoj i brzoj oksidaciji, ¢ak i pri veoma malim
koncentracijama kiseonika u okolnoj sredini [5], §to znacajno
umanjuje mogucnosti za njegovu prakti¢nu primenu.

Skora$nji eksperimentalni radovi su pokazali da je pomocu
mehanickih metoda moguée dobiti stabilan 2D sloj koji se
sastoji od jednog elementa, fosfora [6-8]. Materijal sli¢an
grafenu je dobijen od alotropa crnog fosfora i, po
nomenklaturi ustaljenoj za 2D materijale, nazvan je fosforen.
Glavna prednost fosforena u odnosu na poznatiji grafen je
postojanje relativno velikog direktnog energetskog procepa,
§to je, U kombinaciji sa izuzetno visokom vredno$éu za
pokretljivost nosilaca, otvorilo moguénost njegove primene U
optici i u nanoelektronici za izradu kanala tranzistora sa
efektom polja (FET) [6-9]. Skorija istrazivanja su pokazala da
u duzem vremenskom periodu ipak dolazi do degradacije
osobina fosforena, najées¢e usled nezeljenog dopiranja i
oksidacije [10]. Zbog toga se u praktiénim primenama slojevi
fosforena inkapsuliraju izmedu slojeva heksagonalnog bor
nitrida, Sto dovodi do odredene promene elektronskih,
optickih i transportnih karakteristika [10].

Opste je poznato da S$irina energetskog procepa bitno
odreduje elektronske i opticke osobine materijala [9-13].
Detaljne ab initio kalkulacije su pokazale da se skromna
vrednost energetskog procepa, koja na niskoj temperturi
iznosi oko 0,35¢V za masivni material, moze povecati na
skoro 2 eV $§to je maksimalna vrednost procepa koja se dobija
kod monosloja crnog fosfora [11-13]. Pored mogu¢nosti da se
veli¢ina procepa “skokovito” menja Sa promenom broja
slojeva fosforena [11-17], pokazano je da se procep moZe
relativno fino podeSavati primenom naprezanja [18],
dopiranjem [19], kao posledica prisutnih defekata tipa
vakancija i intersticijalnih stanja [20, 21], i primenom
eksternog elektricnog polja [22]. Ova teorijska razmatranja
ukazuju na moguénost zatvaranja procepa Koje je praceno
specificnom inverzijom zona, §to moze dovesti do
potencijalnih topoloskih prelaza.

Elektronska struktura, transportne i opticke osobine su
pretezno razmatrane sa stanoviSta slojeva nominalno
beskonacno velikih dimenzija uz primenu ab initio prorac¢una
ili su rezultat eksperimentalnih merenja [9-22]. Noviji
teorijski radovi vezani za elektronsku strukturu i transportna
svojstva fosforena pretezno se bave analizom jednoslojnih
struktura [24-27]. Cilj ovog rada je da podrobnije razmotri
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dvoslojne trake sa cik-cak ivicama na granici strukture, koje
su prili¢no interesantne sa aspekta primene za kanal FET
tranzistora [7-9, 11, 26].

Pored prvog uvodnog poglavlja rad sadrzZi teorijski model
prikazan u poglavlju Il i diskusiju numeri¢kih rezultata u III
poglavlju. Najvazniji zakljucei rada dati su u okviru poglavlja
V.

Il. TEORIJSKI MODEL

A. Elektronska struktura

U cilju analize elektronskih stanja primenjen je metod jake
veze. On omogucava da se stekne jasan uvid u fiziku sistema
bez obzira na slozenost analizirane nanostrukture.
Kompleksnost modela za razmatrani materijal odredena je
brojem nezavisnih parametara, koji su rezultat fitovanja
podataka dobijenih iz fundamentalnih ab initio kalkulacija. Za
opis relativho kompleksne “izlomljene” strukture u ravni
fosforena koristi se ¢ak 10 parametara za skokove unutar
monosloja, dok 5 parametara definiSe veze izmedu slojeva.
Model hamiltonijana je

H :Ztijcrcj +ZeKil’i. (l)

i#] i

Ovde je tj transfer energija za skok izmedu i-tog i j-tog atoma
u strukturi, ¢ (c;) je operator kreacije (anihilacije) elektrona

u i(j)-tom atomskom stanju, K; je wvektor spolja$njeg
elektricnog polja, a r; vektor polozaja atoma u prostoru.
Centar trake je postavljen u koordinatni pocetak, koji je
usvojen za referentnu tacku za izraCunavanje promene
potencijala u prisustvu elektricnog polja. Svih 15 parametara
za transfer energije su preuzeti iz relevantne literature [23].
Iako se u veéini radova koristi jednostavniji model koji
uracunava manji broj skokova izmedu stanja [12], moZe se
pokazati da preuzeti parametri daju verodostojnije rezultate za
viseslojne strukture [23]. Rastojanje izmedu atoma, koje
eksplicitno figuriSe u proracunu disperzione relacije,
izraCunato je na osnovu podataka za parametre kristalne
reSetke crnog fosfora na ambijentalnoj temperaturi od 25 °C
[28]. Za konkretnu jedini¢nu Celiju, ¢ijim se periodi¢nim
ponavljanjem  reprodukuje  nanotraka, postavlja  se
hamiltonijan (1) u inverznom  prostoru.  Nakon
dijagonalizacije matrice hamiltonijana dobijaju se svojstvene
vrednosti koje karakteriSu elektronsku strukturu nanotrake.

B. Model transporta

Transportne  karakteristike nanotrake odredene su
konduktansom. Ona se moze izracunati —metodom
neravnotezne Grinove funkcije u okviru formalizma jake veze
[29]. Ovaj model se mozZe primeniti u sluéaju kada je duzina
koherencije dovoljno velika, $to je priblizno ispunjeno kod
fosforena. Do ovog zakljucka se moze doci na osnovu velike
vrednosti za provodnost, koja je ustanovljena eksperimentalno
[6-10]. U aproksimaciji jedno€esti¢ne Grinove funkcije moze
se izvesti izraz za konduktansu pri maloj polarizaciji [24]

2
o(E)= %Tr[rL(E)GB(E)FR(E)GD(E)l )

gde je hamiltonijan nanotrake
1
Gp(E)=[E-Hp-Z (B)-ZE)]" ()

matrice Sirenja linije FR(L)(E):ilER(L)(E)—ZE(L)(E)l a
Zry(E) su efektivne svojstvene energije za desni(levi)

polubeskona¢ni kontakt koje uraunavaju njihov uticaj na
elektronsku strukturu analizirane nanotrake.

I1l. NUMERICKI REZULTATI I DISKUSIJA

U radu su razmotrene dvoslojne trake sa obi¢nim cik-cak
ivicama S$irine definisane sa Ny = 20 dimera. Cilj je da se
utvrdi priroda trake (provodne, poluprovodne ili izolatorske) i
da se razmotri uticaj spoljasnjeg elektri¢nog polja na promenu
konduktanse. Za referentnu tacku usvojena je sredina trake i
tacka na sredini rastojanja izmedu slojeva u razmatranoj
dvoslojnoj strukturi.
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Sl. 1. (a) Zonska struktura dvoslojne nanotrake $irine Ng = 20 dimera sa cik-
cak ivicama i (b) njoj odgovaraju¢a konduktansa.

Teorijska analiza jednoslojnih traka sa obi¢nim cik-cak
ivicama je pokazala da su potrebne ekstremne vrednosti
elektricnog polja da bi se =znaajnije modifikovala
konduktansa nanotrake [26]. Ovako ekstremna polja dovela bi
do pojave ne samo nelinearnih efekata ve¢ i do proboja
materijala, §to bi dovelo do uniStenja naprave. Mi ovde
analiziramo dvoslojne trake jer odekujemo da ¢e kriti¢ne
vrednosti polja biti bar dvostruko manje. lako su razmotrene
trake relativno male Sirine, primena elektri¢nog polja u ravni



moze dovesti do znaCajne promene u provodnosti ¢ak i kada
je amplituda popre¢nog polja relativno mala [26].

Disperziona relacija je prikazana na Sl. 1(a). Uocava se da
su trake provodne, $to je rezultat postojanja ivicnih stanja sa
energijama u procepu u blizini Fermijevog nivoa. Kako su
kod viSeslojnih traka susedni slojevi “smaknuti” duz cik-cak
pravca za polovinu parametra resetke gubi se simetrija [23], te
razmatrana ivi¢na stanja nisu degenerisana ¢ak ni u odsustvu
eksternog polja. Odgovarajuca konduktansa prikazana je na
SI. 1(b). Uocava se da, i pored prisutnih iviénih stanja, postoji
procep veli¢ine priblizno 0,53 eV.

Kako bi se stekao bolji uvid u lokalizaciju iviénih stanja, na
Sl. 2 je prikazana verovatnoca nalaZenja elektrona na

atomskim pozicijama u reSetki. Prikazana su stanja ¢iji je
polozaj na disperzionoj relaciji na Sl. 1(a) naznaden crvenim
krsti¢ima. Ivi¢na stanja koja imaju slicnu lokalizaciju duz
visine trake (uporedi Sl. 2(a) i (b), takode (c) i (d)), ali se
priblizno iste energije. UoCavamo da su stanja sli¢ne energije
razlikuju po lokalizaciji u smislu da je jedno stanje
lokalizovano vise na doljem nego na gornjem sloju, i obratno.
Ipak, postoji nesto veca razlika u energijama izmedu stanja
koja su lokalizovana na duzini od jedne heksagonalne
primitivne Celije (stanja viSe energije prikazana na Sl. 2(a) i
(b)) i stanja koja su predominantno na iviénim atomima
(stanja nize energije prikazana na Sl. 2(c) i (d)).

Sl. 2. Talasne funkcije ivi¢nih stanja u dvoslojnoj nanotraci §irine Ng = 20 sa cik-cak ivicama, bez primenjenog eksternog polja. Polozaj stanja na disperziji sa
Sl. 1(a) naznacen je crvenim krsti¢ima. Stanja su sortirana prema opadajuc¢im vrednostima energije: (a), (b), (c) i (d), redom. Atomska stanja su prikazana malim
kuglicama ljubicaste boje. U cilju bolje preglednosti nacrtano je 10 elementarnih ¢elija beskonaéno duge trake. Veli¢ina kuglica na grafiku odgovara verovatnoéi
nalaZenja elektrona na razmatranom atomskom stanju. Zbog bolje prostorne percepcije korisé¢ena je gama boja kod prikaza lokalizacije koja odgovara amplitudi
verovatnoce.

Najpre ¢emo analizirati uticaj elektri¢nog polja usmerenog
duz z-ose upravno na ravan slojeva (takozvani efekat
vertikalnog gejta). Na SlI. 3(a) i (b) prikazana je promena
disperzione relacije i provodnosti sa promenom vertikalnog
polja. Razmatrana su polja amplitude 0,1, 0,2 i 0,22 VI/A,
obelezena punom crnom, isprekidanom plavom i crta-tacka-
crta crvenom linijom, redom. Uocfava se da primena
vertikalnog elektricnog polja dovodi do razdvajanja ivi¢nih
stanja, tako da se stanja koja su lokalizovana pretezno na

gornjem sloju priblizavaju dnu provodne zone, dok se stanja
koja su dominantno na donjem sloju pomeraju ka vrhu
valentne zone. Istovremeno, vrh valentne zone i dno provodne
zone se priblizavaju. Ovakvo ponaSanje je ocekivano i
objasnjava se pojavom linearne promene potencijala duz z-
ose, te su stanja na razlicitim slojevima u oblasti suprotne
vrednosti potencijala.

Prethodno analizirani pomaci svojstvenih vrednosti energije
sa porastom polja za posledicu imaju postepeno zatvaranje



energetskog procepa. Najpre se procep smanjuje na oko 0,2
eV pri normalnom polju od 0,1 V/A, $to se moZe uoditi
posmatranjem pune crne linije na SI. 3 (a) i (b). Kada je
vrednost polja 0,2 V/A doslo je do neukrstanja (engl.
anticrossing) ivi¢nih stanja sa stanjem na vrhu valentne zone.
Kada dodje do neukrStanja procep postaje indirektan i ima
zanemarljivu vrednost (vidi plavu isprekidanu liniju na Sl.
3(a) i (b), redom). Konaé¢no, pri vrednosti polja od 0,22 V/A
procep ne postoji. Dalje povecanje vertikalnog polja praceno
je odgovaraju¢im pomeranjima energije stanja, ali nece
dovesti do Zeljenog otvaranja procepa u okolini Fermijevog
nivoa.
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Sl. 3. (a) Elektronska struktura u prisustvu vertikalnog eksternog elektri¢nog
polja E; i (b) izracunata konduktansa. (c) Elektronska struktura u prisustvu
poprec¢nog elektriénog polja E, i (d) odgovarajuc¢a konduktansa.

Takode ¢emo razmotriti i uticaj poprecnog elektricnog
polja. Elektricno polje je u smeru y-ose (od blize ka daljoj
ivici strukture prikazane na Sl.2). Za uocavanje promene
elektri¢nih i transportnih karakteristika potrebne su relativno

male vrednosti popreénog polja. Na Sl. 3(c) i (d) prikazane su
disperzija i konduktansa za amplitude popre¢nog polja od 10,
23,5 i 95 mV/A, obelezenih na slikama punom crnom,
isprekidanom plavom i crta-tacka-crta crvenom linijom,
redom. Ovde se potencijal smanjuje na blizoj ivici, a linearno
raste na daljoj. Stoga dolazi do smanjenja energije stanja
lokalizovanih na blizoj ivici, te se ona pomeraju ka vrhu
valentne zone. Sli¢no se stanja na daljoj ivici pomeraju ka dnu
provodne zone. Interesantno, pri vrednosti E, = 23,5 mV/A
dolazi do zatvaranja procepa usled priblizavanja vrha valentne
zone 1 odgovarajucih iviénih stanja i istovremenog otvaranja
procepa oko dna provodne zone. Procep ima najvecu vrednost
od oko 0,7 eV za pribliznu vrednost polja 50 mV/A, dok za
vrednosti iznad 82 mV/A procep prelazi u indirektan usled
neukrstanja stanja u provodnoj i valentnoj zoni. Oc¢igledno je
da se primenom poprecnog elektricnog polja traka moze
prevesti iz provodnog rezima u neprovodni, $to je osnova za
primenu ovih traka za kanal tranzistora sa efektom polja.

IV. ZAKLJUCAK

Nasa analiza je pokazala da se transportna i elektricna
svojstva dvoslojnih nanotraka od fosforena mogu efikasno
kontrolisati primenom kako vertikalnog, tako i lateralnog
elektricnog polja. Primena vertikalnog -elektriénog polja
dovodi do ocekivanog pomeranja iviénih stanja, ali do
otvaranja procepa izedu iviénih stanja lokalizovanih na
razli¢itim monoslojevima nece doci. Sa druge strane, primena
popre¢nog polja moze prevesti nanotraku iz provodnog u
neprovodni rezim, Sto ovu strukturu ¢ini povoljnom za
primene u FET tranzistorima. Razmatranje traka razlicite
Sirine, napravljenih od veteg broja slojeva, kao i traka sa
foteljastim ivicama, moze dovesti do interesantnih rezultata i
bic¢e predmet naSeg buduceg rada.
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ABSTRACT

In this paper we investigate electronic and transport properties of
bilayer phosphorene nanoribbons with normal zig-zag edges.
Electronic structure is calculated by the tight binding model.
Transport properties are considered in terms of conductance, which
is calculated in a ballistic regime using nonequilibrium Green
function formalism in the scope of the tight binding model. We
found that modest amplitudes of an external electric field may result
in favorable evolution of transport properties, which was not the case
in monolayer nanostructures.
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