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АНІЗОТРОПІЯ ПРОВІДНОСТІ ДВОШАРОВОГО ГРАФЕНУ ПРИ СТИСКУ ВЗДОВЖ 
НАПРЯМКІВ «КРІСЛА» І «ЗИГЗАГУ»

В. Г. Литовченко, А. І. Курчак, М. В. Стріха

У рамках формалізму методу сильного зв’язку отримано хвильову функцію і зонний спектр 
стиснутого двошарового графену (ДГ), а також  вирази для тензора провідності при стискові 
в напрямку як «крісла» (вісь х), так і «зигзагу» (вісь у). Суттєва (понад 20%) анізотропія 
провідності, яка при цьому виникає, може бути використана при створенні нових чутливих 
тензорів механічних напружень.
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ANISOTROPY OF BILAYER GRAPHENE CONDUCTIVITY UNDER COMPRESSION 
ALONG “ARMCHAIR” AND “ZIGZAG” DIRECTIONS

V. G. Litovchenko, A. I. Kurchak, M. V. Strikha

Within a tight binding model formalism we obtained the wave function and band spectrum of 
strained bilayer graphene (BG), as well as the expressions for the conductivity tensor under strain 
along “armchair” (x axis) and “zigzag” (y axis) directions. An arising essential (over 20%) anisotropy 
of conductivity can be used for the fabrication of new sensitive tensors of mechanical tensions.
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АНИЗОТРОПИЯ ПРОВОДИМОСТИ ДВУХСЛОЙНОГО ГРАФЕНА ПРИ СЖАТИИ 
ВДОЛЬ НАПРАВЛЕНИИ «КРЕСЛА» И «ЗИГЗАГА»

В. Г. Литовченко, А. И. Курчак, М. В. Стриха

В рамках формализма модели сильной святи мы получили волновую функцию и зонный 
спектр сжатого двухслойного графена (ДГ), а также выражения для тензора проводимости 
при сжатии вдоль направления «кресла» (ось х) и «зигзага» (ось у). Возникающая при 
этом существенная (свыше 20%) анизотропия проводимости может быть использована при 
изготовлении новых чувствительных тензоров механических напряжений.

Ключевые слова: двухслойный графен, сжатие, анизотропия проводимости, тензоры 
напряжения

У роботі [1] у рамках методу сильного 
зв’язку нами досліджено трансформацію зо-
нного спектру двошарового графену (ДГ, англ. 
bilayer graphene) зі зсунутими один щодо од-
ного графеновими шарами. Показано, що в 
усьому діапазоні експериментально актуаль-
них значень зсуву ДГ залишається матеріалом 
з нульовою забороненою зоною, однак роз-
ташування точок дотикання зони провідності 
і валентної зони при цьому суттєво залежить 
від напрямку зсуву площин одна щодо одної. 
Наслідком зсуву є поява суттєвої анізотропії 
зон, яка, в свою чергу, призводить до суттє-
вої (порядку 10-20%) анізотропії провідності 
ДГ. Обговорене можливе застосування такої 
анізотропії в чутливих сенсорах механічних 
напружень та для генерації в анізотропному 
багатодолинному ДГ суто долинного струму 
за умови рівності нулеві середнього електро-
нного спіну й електронного струму.

Двошаровий графен (ДГ) є об’єктом інтен-
сивного вивчення впродовж останніх років 
(див. огляд [2] і літературу до нього). ДГ скла-
дається з двох графенових шарів, які через 
вимогу мінімізації енергії набувають конфі-
гурації т.з. А-В («берналівського») пакування 
(рис.1), за якого половина атомів «верхнього» 
шару розташовані над атомами «нижнього» 
шару. Фактично ДГ є проміжною структурою 
між одношаровим графеном і об’ємним гра-
фітом. ДГ, як і одношаровий графен, є без-
щілинним матеріалом, проте його спектр без-
посередньо в околі точки К зони Бріллюена є 
вже не лінійним, а квадратичним (що, однак, 
на масштабі енергій одиниць і десятків меВ 

декілька разів змінює вигляд і врешті-решт 
робиться лінійним зі збільшенням значення 
квазіхвильового вектора в площині ху) [3]. 

У [4] на основі методу сильного зв’язку по-
казано, що прикладення до ДГ одновісного 
напруження в межах 6% у площині ху уздовж 
напрямків як «крісла», так і «зигзагу» призво-
дить до суттєвої перебудови станів поблизу 
точки К, проте щілина між станами зони про-
відності й валентної зони при цьому не ви-
никає. Однак питання анізотропії провідності 
в стиснутому ДГ (аналогічної до тої, яка до-
сліджувалася в [1]) не вивчалося ані в [4], ані, 
скільки нам відомо, в інших роботах. 

У рамках формалізму методу сильного 
зв’язку, аналогічно до [1, 4], ми отримаємо 
хвильову функцію і зонний спектр стиснутого 
ДГ, дослідимо його анізотропію, та, аналогіч-
но до схеми, викладеної в [1], отримаємо ви-
рази для тензора провідності при стискові в 
напрямку як «крісла» (вісь х), так і «зигзагу» 
(вісь у). 

Хвильову функцію ψ  ми будуємо як ліній-
ну комбінацію хвильових функцій χ, центро-
ваних на чотирьох сусідніх атомах з координа-
тами rA,B двох площин (див. рис. 1):
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Хвильову функцію ψ  ми будуємо як лінійну комбінацію хвильових 
функцій χ, центрованих на чотирьох сусідніх атомах з координатами rA,B двох 
площин (див. рис. 1): 
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Рис.1. Розташування атомів А1,2 і В1,2  у двох площинах ДГ у 

«берналівському» пакуванні. У позиції А атоми є в обох площинах, у позиції 
В – лише в одній. Вісь х відповідає напрямку «крісла», у – «зигзагу». 
Позначено пари близько розташованих атомів, які утворюють відповідні 
інтеграли перекриття γ. 

 
Гамільтоніан стиснутого ДГ у рамках наближення пружного стиску 

запишеться [4] як: 
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Тут b = 0,142 нм – довжина зв’язку між двома атомами в площині графену, а 
інтеграли перекриття між сусідніми атомами, зображені на рис.1, 
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Рис. 1. Розташування атомів А1,2 і В1,2  у двох 
площинах ДГ у «берналівському» пакуван-
ні. У позиції А атоми є в обох площинах, у 
позиції В – лише в одній. Вісь х відповідає 
напрямку «крісла», у – «зигзагу». Позначе-
но пари близько розташованих атомів, які 
утворюють відповідні інтеграли перекрит-
тя γ.

Гамільтоніан стиснутого ДГ у рамках на-
ближення пружного стиску запишеться [4] як:
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Тут b = 0,142 нм – довжина зв’язку між дво-
ма атомами в площині графену, а інтеграли пе-
рекриття між сусідніми атомами, зображені на 
рис.1, модифіковано з урахуванням стиску 
(компоненти тензора стиску ε дорівнюють 

3/;6/; εεεεεε −=−== zyx  для стиску в на-

прямку «крісла», 3/;;6/ εεεεεε −==−= zyx  
для стиску в напрямку «зигзагу»):
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Тут Іс = 0,34 нм – відстань між площина-
ми ДГ. Відзначмо, що інтеграли перекриття 
(5) записані для випадку стиску в напрямку 
«крісла». Для випадку стиску вздовж напрям-
ку «зигзагу» їх легко переписати з урахуван-
ням поданих вище формул для компонентів 
тензора деформації. Надалі ми використову-
ватимемо стандартні чисельні значення для 
інтегралів перекриття у ДГ без деформації 
[4]: γо = 2,598 еВ (описує зв’язок між сусідні-
ми атомами в одній графеновій площині); γ1 = 
0,364 еВ (описує зв’язок між двома атомами 
в позиції А в різних площинах); γ3 = 0,319 еВ 
(описує зв’язок між двома атомами в позиції 
В у різних площинах); γ4 = 0,177 еВ (описує 
зв’язок між двома атомами в позиціях А і В у 
різних площинах, див. рис.2). Врахування різ-
ного хімічного оточення атомів у позиціях А і 
В призводить також до появи малого інтегралу 
γ6 = -0,026 еВ.

Результатом чисельного розв’язання задачі 
на власні значення (4) є відомий вигляд зо-
нного спектру ДГ (див. рис.3 роботи [1]). При 
цьому при всіх напрямках стиску ДГ залиша-
ється матеріалом з нульовою забороненою зо-
ною [4]. Проте розташування точок дотикання 
зони провідності і валентної зони при цьому 
суттєво залежить від напрямку стиску (рис.2.). 
Це є очевидним наслідком зниження симетрії 
системи, що включає ґратку з базисом. Ще од-
ним наслідком стиску є поява суттєвої анізо-
тропії зон. 

Хвильову функцію ψ  ми будуємо як лінійну комбінацію хвильових 
функцій χ, центрованих на чотирьох сусідніх атомах з координатами rA,B двох 
площин (див. рис. 1): 
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Рис.1. Розташування атомів А1,2 і В1,2  у двох площинах ДГ у 

«берналівському» пакуванні. У позиції А атоми є в обох площинах, у позиції 
В – лише в одній. Вісь х відповідає напрямку «крісла», у – «зигзагу». 
Позначено пари близько розташованих атомів, які утворюють відповідні 
інтеграли перекриття γ. 
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Тут b = 0,142 нм – довжина зв’язку між двома атомами в площині графену, а 
інтеграли перекриття між сусідніми атомами, зображені на рис.1, 

модифіковано з урахуванням стиску (компоненти тензора стиску ε 
дорівнюють 3/;6/;   zyx  для стиску в напрямку «крісла», 

3/;;6/   zyx  для стиску в напрямку «зигзагу»): 
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Тут Іс = 0,34 нм – відстань між площинами ДГ. Відзначмо, що інтеграли 
перекриття (5) записані для випадку стиску в напрямку «крісла». Для 
випадку стиску вздовж напрямку «зигзагу» їх легко переписати з 
урахуванням поданих вище формул для компонентів тензора деформації. 
Надалі ми використовуватимемо стандартні чисельні значення для інтегралів 
перекриття у ДГ без деформації [4]: γо = 2,598 еВ (описує зв’язок між 
сусідніми атомами в одній графеновій площині); γ1 = 0,364 еВ (описує 
зв’язок між двома атомами в позиції А в різних площинах); γ3 = 0,319 еВ 
(описує зв’язок між двома атомами в позиції В у різних площинах); γ4 = 0,177 
еВ (описує зв’язок між двома атомами в позиціях А і В у різних площинах, 
див. рис.2). Врахування різного хімічного оточення атомів у позиціях А і В 
призводить також до появи малого інтегралу γ6 = -0,026 еВ. 

Результатом чисельного розв’язання задачі на власні значення (4) є 
відомий вигляд зонного спектру ДГ (див. рис.3 роботи [1]). При цьому при 
всіх напрямках стиску ДГ залишається матеріалом з нульовою забороненою 
зоною [4]. Проте розташування точок дотикання зони провідності і валентної 
зони при цьому суттєво залежить від напрямку стиску (рис.2.). Це є 
очевидним наслідком зниження симетрії системи, що включає ґратку з 
базисом. Ще одним наслідком стиску є поява суттєвої анізотропії зон.  
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це було зроблено в [1] для матеріалу зі зміще-
ними шарами. З урахуванням значень ефек-
тивних мас, наведених у Таблиці 1, тензор 
електропровідності запишеться як: 
1. Випадок без стиску:


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
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
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20
02

2

2

p
τ

σ ρ f
Ee

,                                    (6)

має місце стандартна ізотропна провідність 
ДГ. Тут Ef  - енергія Фермі, <τp> - усереднений 
час релаксації імпульсу.

2. Стиск паралельно осі х:
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у провідності виникає помітна анізотропія, 
зумовлена індукованою стиском анізотропі-
єю зонного спектру, провідність уздовж осі х 
вища.

3. Стиск паралельно осі у:
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так само виникає анізотропія,  проте в цьому 
випадку провідність більша вздовж осі у.

У Таблиці 2 подано значення анізотропії 

провідності (обчисленої як 
o

yyxxA
σ
σσ −

= ; де 

σхх, σуу – відповідні компоненти тензора про-
відності, σо = 2, див. (5-7))  для випадку стиску, 
а також, для порівняння, для випадку віднос-
ного зсуву площин ДГ, дослідженого в [1].

Таблиця 2. Анізотропія провідності для ви-
падку стиску ДГ вздовж напрямків «крісла» і 
«зигзагу», а також для відносного зсуву пло-
щин ДГ одна щодо одної вздовж цих напрям-
ків

Без 
деформації

Стиск Зсув 

х у х у

0 0.21 -0.265 0.13 -0.065

Досі ми вважали, що час релаксації не за-
лежить від напрямку. Додаткове урахування 

Рис. 2. Модифікація розташування точок 
дотикання зони провідності і валентної 
зони залежно від напрямку стиску S: стиск 
(розтяг) уздовж х (a); стиск (розтяг) уздовж 
у (b).

Нами розраховано зонний спектр недефор-
мованого ДГ і матеріалу зі стиском уздовж осі 
х (ε = 0,06), отримані результати узгоджуються 
з [4]. З використанням наближення ефектив-
них мас (обмеженість його застосування про-
аналізовано в [1]) реальні спектри, що є на-
слідками чисельного розв’язання (2), можуть 
бути апроксимовані еліпсами ефективних мас 
у площині kx, kу з точністю порядку 5%. Зна-
чення цих мас, реконструйовані з наближен-
ня простого параболічного закону дисперсії і 
його точного анізотропного вигляду, чисельно 
отриманого для енергії 0,09 еВ (що відповідає 
реальним значенням концентрацій у ДГ по-
рядку 1011 см-2) подано в Таблиці 1. Як видно, 
стиск призводить до появи значної анізотропії 
зонного спектру, вигляд якої змінюється за-
лежно від напрямку стиску.

Таблиця 1. 
Ефективні маси у ДГ (у одиницях маси віль-

ного електрона) у наближені еліптичних по-
верхонь однакової енергії: без стиску, стиску 
уздовж х; стиск уздовж у. В останніх двох випад-
ках індекси 1 і 2 відповідають парі й четвірці ек-
вівалентних екстремумів, зображених на рис.2. 
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Електропровідність стиснутого ДГ ми роз-
глядали в рамках стандартної схеми для бага-
тодолинного матеріалу, аналогічно до того, як 
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0 0.21 -0.265 0.13 -0.065 
 
 
Досі ми вважали, що час релаксації не залежить від напрямку. 

Додаткове урахування анізотропії часу розсіяння [1] приблизно вдвічі 
збільшує значення анізотропії провідності, наведені в таблиці 2. Проте 
питання про механізми розсіяння носіїв у ДГ  досі залишається дискусійним 



В. Г. Литовченко, А. І. Курчак, М. В. Стріха Sensor Electronics and Мicrosystem Technologies 2014 — T. 11, № 1

32 33

лентною зоною, [8, 9]) слід вийти за межі ви-
користаного тут простого наближення моделі 
сильного зв’язку [4].

Робота підтримана НАН України й УНТЦ в 
рамках проекту № 5716 "Розвиток графенових 
технологій і дослідження базованих на графе-
ні наноструктур для наноелектроніки й опто-
електроніки".
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анізотропії часу розсіяння [1] приблизно вдві-
чі збільшує значення анізотропії провідності, 
наведені в таблиці 2. Проте питання про меха-
нізми розсіяння носіїв у ДГ  досі залишається 
дискусійним [5-7], а, отже, незрозумілі й межі 
застосовності того алгоритму врахування ані-
зотропії часу релаксації, який було застосова-
но в [1].

Таким чином, нами показано: наслідком 
стиску ДГ є поява суттєвої анізотропії зон, 
яка, в свою чергу, призводить до суттєвої (по-
над 20 %) анізотропії провідності стиснутого 
ДГ вже для цілком помірних значень стиску 
(ε = 0,06). При цьому анізотропія виявляється 
приблизно вдвічі більшою, аніж для випадку 
відносного зсуву площин ДГ, розглянутого 
нами в [1]. Тому може бути обговорене засто-
сування такої анізотропії в чутливих сенсорах 
механічних напружень. 

Наголосімо, що наші результати отримано 
в кількох наближеннях, межі застосовності 
яких проаналізовано в [1].  Насамперед, ми 
нехтували розкриттям щілини при прикладен-
ні електричної напруги вздовж осі z, що на-
кладає обмеження на величину «легування» 
графену затвором (до 1011 см-2). По-друге, ви-
користання наближення еліпсоподібних зон 
змушує нас розглядати кінетичні енергії носіїв 
більші 10 еВ [3]. Нарешті, при суттєво біль-
ших деформаціях (що виллються врешті-решт 
у гібридну sp2-sp3 гібридизацію й появу енер-
гетичної щілини між зоною провідності й ва-


