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Аннотация. В работе методами теории функционала плотности исследовано влияние взаимного расположения двух примесных атомов бора на структурные и электронные свойства монослоя силигена. Определены энергетически наиболее выгодные конфигурации примесной пары и особенности распределения дырочных состояний. Показано, что наиболее стабильным является расположение атомов бора в одном подслое силигена, для которого характерно делокализованное распределение дырочных состояний. Было установлено, что введение пары атомов бора приводит к существенному изменению электронных свойств монослоя.

Основной текст статьи. 
Развитие современной наноэлектроники требует создания более компактных и быстродействующих квантовых транзисторов и межсоединений, перспективной платформой для которых являются двумерные материалы [1–7]. Одним из таких материалов является силиген [8–11], обладающий управляемыми электронными свойствами и высокой совместимостью с современной микроэлектронной технологической базой [13–18]. Благодаря этим особенностям силиген рассматривается как перспективная основа для создания квантовых логических элементов, квантовых точек и других устройств квантовой электроники [19].
В связи с этим актуальной задачей является исследование возможности управления электронными свойствами силигена посредством введения примесных атомов. Целью данной работы являлось теоретическое исследование влияния взаимного расположения пары атомов бора на структурные, энергетические и электронные свойства монослоя силигена.
Применяемые методы и описание материала
Квантово-механические расчеты проводились в рамках теории функционала плотности (DFT) с использованием программного пакета VASP [20–22]. Для учета эффектов намагниченности выполнялись неколлинеарные расчеты с учетом спин-орбитального взаимодействия. Обменно-корреляционный потенциал рассчитывался в рамках обобщенного градиентного приближения (GGA) с использованием метода PAW [23]. Для учета взаимодействия Ван-дер-Ваальса применялся полуэмпирический метод DFT-D3 [24].
Для расчетов примитивной ячейки использовалась k-сетка 16×16×1, построенная по схеме Монхорста–Пэка, а для увеличенной суперъячейки — k-сетка 4×4×1. Поиск неэквивалентных конфигураций расположения примесных атомов бора выполнялся с использованием Python-библиотеки bsym [25], реализующей алгоритмы групп симметрии и позволяющей исключить симметрично эквивалентные позиции при построении суперъячейки.
Выводы
В результате проведенных расчетов установлено, что энергетическая стабильность примесной пары B–B существенно зависит от взаимного расположения атомов бора в структуре силигена. Наиболее энергетически выгодными являются конфигурации, в которых оба атома бора располагаются в одном подслое. Минимальной энергией характеризуется структура, образованная при замещении двух атомов Ge атомами B.
Показано, что энергетическая стабильность примесных конфигураций связана с характером распределения дырочных состояний. Для наиболее устойчивых структур характерно делокализованное распределение дырочных состояний между парой атомов B и соседними атомами Si/Ge, тогда как для менее стабильных конфигураций наблюдается преимущественная локализация дырки на одном из атомов бора с формированием состояния типа B⁺–B⁰.
Также установлено, что введение пары атомов бора приводит к исчезновению запрещенной зоны и переходу монослоя силигена к металлическому типу проводимости. Таким образом, взаимное расположение примесных атомов бора является одним из факторов, определяющих энергетические и электронные свойства легированного силигена.
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