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Аннотация. В данной работе исследуется эмиссия электронов примесного графена в
рамках простого аналитического подхода с учетом закона дисперсии электронов вблизи
уровня Ферми. В этом случае эмиссионный ток становится чувствительным к опреде-
ленной электронной структуре материала. Электроны графеновой системы рассматрива-
лись в рамках длинноволнового приближения, а вероятность перехода электронов через
потенциальный барьер задавалась с помощью ВКБ (Вентцель-Крамерс-Бриллюэн) при-
ближения. В результате проведенных исследований показано, что наблюдается сильная
зависимость эмиссионного тока от обратной температуры и параметров примеси (ее энер-
гии и интегралов перехода между уровнями примеси).
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EMISSION CURRENT IN GRAPHENE WITH IMPURITIES
N. N. Konobeeva

Abstract. In this paper, we study an electron emission from the graphene with impurities.
The problem is considered in the framework of the analytical approach based on the electron
dispersion near the Fermi level. In this case, the emission current becomes sensitive to a certain
electronic structure of the material. The electrons of the graphene system are considered within
in the long-wave approximation, and the probability of the electron transition through the
potential barrier is determined by the WKB (Wentzel-Kramers-Brillouin) approximation. We
observe a strong dependence of the emission current on the reciprocal temperature and on the
impurity parameters (its energy and hopping integrals between the impurity levels).
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ВВЕДЕНИЕ

Различные графеноподобные структуры уже давно рассматриваются в качестве перспек-
тивного электродного материала для полевых эмиссионных катодов. В частности, большое
внимание исследователей в последнее время приковано к эмиссионным свойствам поля од-
нослойных и многослойных углеродных нанотрубок [1], а также графитовых пленок [2]. В
случае эксперимента, такие факторы как неоднородности на поверхности катода, загрязне-
ние поверхности, локальные электрические поля и барьеры, электронная структура катода
могут существенно изменить результаты [3]. Стоит также отметить, что эти факторы не
остаются постоянными от эксперимента к эксперименту, что усложняет теоретическое описа-
ние. Но электронные характеристики катодов должны одинаково проявляться в различных
экспериментах. В связи с вышесказанным влияние электронной структуры на особенности
эмиссионных катодов представляет интерес, как с практической, так и с теоретической то-
чек зрения. Так, в случае однослойных углеродных нанотрубок эта проблема была численно
изучена в работах [4, 5, 6], с помощью метода независимых каналов.

В данной работе мы используем достаточно простую модификацию этого метода [7], ис-
следуя аналитически влияние зонной структуры на ток эмиссии примесного графена. Как
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известно, электронная структура вблизи энергии Ферми для графена заметно зависит от
слабого взаимодействия между слоями (см, например, [8–11]). Соответственно, эмиссионный
ток поля в этом случае должен быть чувствительным к конкретной электронной структуре.

МЕТОДИКА РАСЧЕТА

Плотность эмиссионного тока можно записать в виде [3, 12]:

jout =
2e

h3

∫
dpx

∫
dpy

∫
f (ε)υgD (ε, px, py) dpz (1)

здесь эмиссионное поле направлено вдоль оси z, e — электрический заряд, h — постоянная
Планка, ε — энергия электронов, p — импульс, f(ε) = [exp (εkT ) + 1]− 1 — функция распре-
деления Ферми-Дирака, D — вероятность перехода электрона через потенциальный барьер,
и vg = ∂ε∂pz — групповая скорость. Интегралы вычисляются по первой зоне Бриллюэна с
учетом положительного знака vg. Отметим, что в большинстве случаев использование беско-
нечных пределов в интегралах является хорошей аппроксимацией.

В низкотемпературном пределе, распределение Ферми-Дирака превращается в шаговую
функцию. Далее предполагается, что вероятность перехода задается ВКБ приближением [12,
13]:

D (ε) = exp

{
− ζ

F

[
ϕ1.5υ (y)− 1.5ϕ0.5εt (y)

]}
= bexp (dε) (2)

ζ = 8π (2m0)
0.5 /3eh, y = (eF/4πε0)

0.5 /ϕ, F — электрическое поле, ϕ — рабочая функция, ε0
— диэлектрическая константа. Обозначим: b = exp

(
−ζϕ1.5υ (y) /F

)
, d = 3ζϕ0.5t (y) /2F .

Функции υ (y)и t (y)описывают отклонение барьера от треугольной формы из-за эффектов
изображения и могут быть аппроксимированы следующим образом:

υ (y) ≈ 1− y1.69, t (y) ≈ 1 + 0.127y1.69 (3)

Матричная форма гамильтониана рассматриваемой задачи в рамках нашей модели имеет
вид:

H =




0 ε α1 β1 γ1 ∆1

ε∗ 0 α2 β2 γ2 ∆2

α∗
1 α∗

2 t1 0 r 0
β∗1 β∗2 0 t2 0 0
γ∗1 γ∗2 r 0 t3 0
∆∗

1 ∆∗
2 0 0 0 t4




(4)

где ε — определяет энергетический спектр графена, ti — величина уровня энергии примеси,
α, β, γ, ∆ — интегралы перескока между подрешетками графена и примесными уровнями, r
— интеграл перескока между 1 и 3 уровнями примеси.

В работе не конкретизируются структурные и геометрические параметры примесей. Прин-
ципиальный момент заключается в том, что уровни энергии примесей хорошо отделены от
зонной структуры графена. В данной модели рассматривается только четыре примесных
уровня, поскольку влияние более высоких уровней на энергетический спектр графена умень-
шается с увеличением номера уровня. Можно заключить, что строение нескольких низших
уровней энергии и определяет изменение закона дисперсии электронов графена, содержащем
многоуровневые примеси. Учет четырех уровней примеси использовался лишь для иллюстра-
ции способа расчета изменения зонной структуры графена.
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Гамильтониан (4) можно переписать, используя структуру блочных матриц [14]:

H ≡
[
H11 H12

H21 H22

]
,H11 =




0 f α1 β1
f∗ 0 α2 β2
α∗
1 α∗

2 t1 0
β∗1 β∗2 0 t2


 ,

H12 =




γ1 ∆1

γ2 ∆2

r 0
0 0


 , H21 =




γ∗1 ∆∗
1

γ∗2 ∆∗
2

r∗ 0
0 0




T

, H22 =

[
t3 0
0 t4

]
.

Рассматривая электроны системы в длинноволновом приближении можно записать эф-
фективный гамильтониан задачи [14]:

Heff = H11 −H12H
−1
22 H21 (5)

Далее решаем задачу на собственные значения и получаем уравнение вида:

λ4 + a1λ
3 + a2λ

2 + a3λ+ a4 = 0,

a1 = − (A+B + F + t2) ,

a2 = AB + (A+B) (F + t2) + Ft2 − β22 −D2 − ε2 + ε∆∗ + ε∗∆−∆2 − C2 − β21 ,

a3 =
(
ε2 − ε∆∗ − ε∗∆+∆2 −AB

)
(F + t2)− Ft2 (A+B) + β22 (A+ F )D2 (A+ t2)−

− (ε−∆) (β∗1β2 − C∗D) + (β1β
∗
2 +CD∗) (−ε∗ +∆∗) + C2 (B + t2) + β21 (B + F ) ,

a4 = A
(
FBt2 − Fβ22 −D2t2

)
+ Ft2

(
−ε2 + ε∆∗ + ε∗∆−∆2

)
+ β2β

∗
1 (Fε− F∆− CD∗)+

+C∗Dt2 (ε−∆)+CD∗ (ε∗t2 −∆∗t2)+C
2
(
β22 −Bt2

)
−β21BF−β1β∗2 (C∗D − ε∗F +∆∗F )+β21D

2,

A = −
(
γ21
t3

+
∆2

1

t4

)
, B = −

(
γ22
t3

+
∆2

2

t4

)
, C = α1 −

γ1r
∗

t3
,D = α2 −

γ2r
∗

t3
,

F = t1 −
r2

t3
,∆ =

γ1γ
∗
2

t3
+

∆1∆
∗
2

t4
(6)

Для нахождения корней уравнения (6), оно было сведено к кубическому уравнению Кар-
дано [15]. Поскольку в дальнейшем нас будет интересовать зависимость от интеграла пере-
скока между уровнями примеси, то нам важно, как зависят коэффициенты уравнения (6) от
r: a ∝ r2, b ∝ r2, c ∝ r2, d ∝ r2.

Учтем, что закон дисперсии, который описывает свойства графена есть:

ε(px, py) = νF

√
p2x + p2y, (7)

где νF — скорость Ферми.

РЕЗУЛЬТАТЫ

Учитывая все вышесказанное, результаты расчетов могут быть представлены ниже в виде
рис. 1–3.

Так на рис. 1 представлена зависимость плотности эмиссионного тока от обратной темпе-
ратуры.
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Рис. 1. Зависимость плотности эмиссион-
ного тока от обратной температуры для
графена (при r = 0.5 эВ).

Рис. 2. Зависимость плотности эмиссион-
ного тока от прыжкового интеграла r для
графена (1/T = 10K−1).

Рис. 3. Зависимость плотности эмиссионного
тока от энергии примеси: по оси x отложено
значение первого уровня примеси t1 (осталь-
ные уровни сдвинуты относительного первого
на 0.05 эВ).

Как и следовало ожидать, эмиссионный
ток падает с понижением температуры, что
соответствует тому, что становится стати-
стически меньше электронов с большими
скоростями и падает вероятность прохожде-
ния потенциального барьера соответственно.

На рис. 2 представлена зависимость плот-
ности эмиссионного тока от интеграла пере-
скока между примесными уровнями r.

В данном случае зависимость имеет до-
статочно сложный вид. Наиболее разум-
ное объяснение состоит в том, что зонная
структура (и, соответственно, распределение
по скоростям) дается решением нелинейно-
го уравнения (6). Это уравнение содержит
несколько конкурирующих слагаемых, кото-
рые соответствуют нескольким ветвям коле-
баний электронов с различными скоростями.
Вклад различных ветвей и дает подобное по-
ведение.

Соответственно на рис. 3 представлена зависимость плотности эмиссионного тока от ве-
личины первого уровня энергии примеси.

Отметим, что эмиссионный ток монотонно падает с ростом энергии примеси. Этому фак-
ту можно дать простое физическое объяснение, а именно, вследствие того, что электроны
графена гибридизируются с примесными уровнями, происходит локализация электронов гра-
фена на примесях. Электронная плотность "оттягивается" от зоны проводимости графена к
примесным уровням. С ростом энергии примеси происходит дальнейшее увеличение "оття-
гивания"электронной плотности к высоколежащим примесным уровням, и, соответственно,
падает электронная плотность в хоне проводимости графена. Это и обуславливает падение
эмиссионного тока.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В результате проведенного исследования можно сделать следующие выводы:
В работе были использованы следующие приближения: низкотемпературный предел для

описания распределение Ферми-Дирака, электроны системы рассматривались в длинноволно-
вом приближении, а вероятность перехода электрона через потенциальный барьер задавалась
ВКБ приближением. Все это позволило получить уравнение для плотности эмиссионного то-
ка в графене с примесями.

Исследована зависимость эмиссионного тока для примесного графена от разных парамет-
ров задачи: обратной температуры, энергии примеси и прыжкового интеграла. Рассматрива-
лась примесь на 5-ом узле наноленты с четырьмя энергетическими уровнями, учитывались
переходы между первым и третьим уровнями.

Показано, что эмиссионный ток монотонно убывает с ростом энергии примеси. Такое же
поведение демонстрирует плотность эмиссионного тока и при увеличении обратной темпера-
туры.

Работа поддержана Российским Фондом Фундаментальных Исследований в рамках гранта
№ 16-07-01265.
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