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Аннотация. В работе рассматривается поведение дырочного кубита в гетероструктуре 

Si/Ge/Si. С этой целью проведено квантовомеханическое исследование с применением 
теории функционала плотности и метода псевдопотенциала. Для элементарной структуры 
были построены зонная структура и график плотности электронных состояний. 
Установлено, что основная часть этих состояний локализована в диапазоне энергий от 
–2 до –4 эВ. Для построенной суперъячейки была рассчитана работа выхода и выполнена 
оценка вклада электронной дырки в электростатический потенциал системы. Анализ 
полученных результатов показал, что изменение работы выхода в системе связано со 
смещением уровня энергетического вакуума.
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Abstract. The performance of a hole qubit in the Si/Ge/Si heterostructure is considered in 
this work. For this purpose, a quantum mechanical study using density functional theory and 
the pseudopotential method has been carried out. The zone structure and density of electronic 
states were constructed for the elementary structure. It was found that the bulk of these states 
are localized in the energy range from –2 to –4 eV. For the constructed supercell the yield 
work was calculated and the contribution of electron hole to the electrostatic potential of the 
system was evaluated. The analysis of the obtained results showed that the change of the yield 
work in the system is associated with the shift of the energy vacuum level.
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Введение

В настоящее время проблема создания квантового вычислителя является приоритетной 
задачей для современной микроэлектроники. Квантовые вычислители – это устройства, 
основанные на принципах квантовой механики, которые используют квантовые биты (или 
кубиты) для обработки информации. В отличие от классических битов в обычных ком-
пьютерах, которые способны принимать только одно из состояний (0 или 1), кубиты мо-
гут находиться в суперпозиции нескольких состояний одновременно [1, 2], что позволяет 
квантовым компьютерам выполнять вычисления на порядки быстрее и эффективнее. Они 
могут использоваться для решения сложных математических задач, криптографии, опти-
мизации, моделирования молекулярных и химических процессов, исследований искус-
ственного интеллекта и во многих других областях. Создание квантовых компьютеров 
обещает преобразовывать способы обработки информации, открывая новые возможности 
для инноваций и научных открытий [3 – 5]. На сегодняшний день существует множество 
реализаций квантовых процессоров. Однако наиболее популярны кубиты на основе фо-
тонов и сверхпроводниковые кубиты. 

В настоящей статье мы рассматриваем дырку в качестве кубита. Основным преиму-
ществом дырочного кубита выступает его сильное спин-орбитальное взаимодействие и 
возможность образовывать сверхпроводящие парные корреляции. Именно эти свойства 
дырок крайне важны для быстрого управления дырочными кубитами [6, 7]. Возможны-
ми материалами для создания подобного вычислителя могут послужить двухмерная ал-
лотропная модификация кремния (силицен) или германия (германен) с использованием 
дырочного кубита [8, 9]. 

Для указанной цели в данной работе мы решили рассмотреть интерфейс Si/Ge/Si. 
Эта структура обладает уникальными электромагнитными свойствами благодаря разли-
чию кристаллических решеток кремния и германия [10]. В этом случае, ввиду низкой 
эффективной массы дырок [11, 12], можно получать кубит с большим временем отклика и 
удобной возможностью управлять его состоянием с помощью внешнего магнитного поля. 
Сама же структура при этом обладает отличной совместимостью с существующей микро-
электронной компонентой базой [13], и ее легко внедрить в существующее электронное 
производство. 
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Цель нашей работы заключалась в квантовомеханическом исследовании поведения ды-
рочного кубита в двухмерном слое кремний-германий-кремний (Si/Ge/Si) с использова-
нием теории функционала плотности в рамках неколлинеарной намагниченности.

Методы исследования

Расчеты характеристик структур проводились с помощью пакета программ VASP 
[14 – 16], основанном на теории функционала плотности и методе псевдопотенциала. 
Были проведены неколлинеарные расчеты с учетом спин-орбитальной связи и дополни-
тельными поправками в обобщенном градиентном приближении (Generalized Gradient 
Approximation), (GGA + U)-подходе [17]. Для расчета магнитных и электронных свойств 
сначала для каждого атома устанавливался начальный магнитный момент, затем прово-
дилась полная релаксация системы с учетом обобщенной теории локальной спиновой 
плотности, а результирующая намагниченность на атомах определялась с учетом полу-
ченных результатов. Использовался плосковолновой базис функций с энергией обреза-
ния, равной 450 эВ. Для элементарных ячеек использовалась сетка k-точек 18 × 18 × 1. 
Для увеличенной ячейки использовалась сетка k-точек 6 × 6 × 1, построенная по схеме  
Монхорста – Пака [18].

Результаты и их обсуждение

Исследование атомной и электронной структуры двухмерного интерфейса Si/Ge/Si на 
первом этапе было направлено на рассмотрение одиночных структур силицена и германе-
на. На первом этапе мы провели полную релаксацию атомных структур силицена и гер-
манена для нахождения минимума сил и полной электронной энергии для исследуемых 
систем. Релаксация структуры проводилась с сохранением симметрии ячейки, при этом 
процедура выполнялась над параметрами ячейки и координатами атомов. 

На втором этапе мы строили атомную структуру двухмерного интерфейса Si/Ge/Si. 
Она создавалась в виде сэндвича, в котором слой германена должен был быть расположен 
между двумя слоями силицена. На третьем и дальнейших этапах была произведена пол-
ная атомная релаксация созданной структуры по такому же принципу, как это уже было 
выполнено отдельно для силицена и германена. 

С помощью программного пакета VASPKIT для постобработки полученных данных, 
для исследуемого интерфейса были рассчитаны плотность состояний и зонная структура. 
Расчеты производились с числом k-точек, равным 20. Для наглядности плотность состоя-
ний была сопоставлена с зонной структурой исследуемого материала (рис. 1).

Анализ данных на рис. 1 позволяет заключить, что наибольшие по энергии состояния 
локализованы в диапазоне от −2 до −4 эВ. Полученная зонная структура внешне сильно 
напоминает индивидуальные зонные структуры силицена и германена. Это говорит о 

a) b)

Рис. 1. Построенные зонная структура (a) и плотность 
состояний (b) интерфейса Si/Ge/Si

появлении новых энергетических 
уровней в результате наложения 
двух структур, а это в свою оче-
редь вызывает образование интер-
фейсных состояний на границах 
раздела структур кремния и гер-
мания.

Для дальнейшего исследования 
электронных и магнитных свойств 
выбранной системы было необхо-
димо увеличить исходную систему. 
Для этого мы транслировали ис-
ходную ячейку интерфейса с трое-
кратным увеличением параметров 
a и b. В результате сформирова-
лась суперъячейка со следующи-
ми структурными параметрами:  
a = 11,421 Å, b = 11,421 Å,  
c = 25,166 Å. Параметр с был  
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выбран равным 25,166 Å, с тем чтобы исключить влияние взаимодействия между транс-
лируемыми слабами. Межатомное расстояние в слое силицена Si – Si соответствова-
ло значению 2,260 Å, а расстояние Ge – Ge в слое германена составило 2,486 Å. При 
этом расстояние между слоями было равно 3,647 Å. Полученная суперъячейка состояла в  
общей сложности из 54 атомов (рис. 2).

Рис. 2. Изображение структурной модели 
суперъячейки 2D-интерфейса Si/Ge/Si: 
структура состоит из 54 атомов, в которой  
18 – это атомы германия и 36 – атомы 

кремния

Затем в системе Si/Ge/Si создавалась 
свободная валентная связь (дырка) и зада-
валась начальная намагниченность. Дырка 
создавалась путем удаления одного элек-
трона из системы. Для наглядной демон-
страции вклада созданной электронной ва-
кансии в электростатический потенциал мы 
сопоставили графики зависимостей элек-
тростатического потенциала системы от 
концентрации дырок и заданного направ-
ления начальной намагниченности (рис. 3).

Видно, что при добавлении в систе-
му дырки электростатический потенциал 
уменьшается. Графики практически иден-
тичны как при заданном направлении на-
магниченности вверх (рис 3, a), так и вниз 
(рис 3, b). Разница состоит лишь в том, 
что в первом случае расстояние Δ между 
первыми пиками составляет 0,670 эВ (рис.  
3, a), а во втором − 0,642 эВ (рис. 3, b). Это 
указывает на тот факт, что знак намагни-
ченности практически не вносит вклада в 
распределение электростатического потен-
циала в систему, при этом само значение 
потенциала больше приходится на атомы 
кремния. 

a) b)

Рис. 3. Сравнение зависимостей электростатического потенциала 
системы Si/Ge/Si от концентрации дырок с заданными направлениями 

намагниченности системы +1 (вверх) и –1 (вниз) (a и b соответственно). 
Сопоставлены случаи системы без дырок (синие кривые) 

и с одной дыркой (зеленые кривые)

Расчет электростатического потенциала был выполнен для того, чтобы рассчитать ра-
боту выхода W для каждого случая. С этой целью применялась следующая формула:

,fW e E= − ϕ−  

где e – заряд электрона, φ – значение электростатического потенциала вблизи вакуума, 
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EF – уровень Ферми. 
Полученные расчетные результаты представлены в таблице.

                                               Таблица

Зависимость работы выхода для интерфейса от направления 
намагниченности и наличия дырок

Направление 
намагниченности

Работа выхода W, эВ
Отсутствие дырки Наличие дырок

вверх 4,946 6,460
вниз 4,970 6,456

Из данных рис. 3 и таблицы следует, что значение электростатического потенциала 
уменьшается при добавлении в систему дырки, а работа выхода растет. Кроме того, мож-
но сделать вывод, что в системе с направлением намагниченности −1 (вниз) работа вы-
хода в отсутствие дырок больше, чем в системе с намагниченностью +1 (вверх). В случае 
наличия дырок работа выхода становится примерно одинаковой для обоих случаев.

Заключение

В данной работе были рассчитаны зонная структура и плотность состояний для двух-
мерного слоя Si/Ge/Si. Эти расчеты показали, что основная часть электронных состояний 
локализована в интервале энергий от −2 до −4 эВ. Изменения же в зонной структуре  
Si/Ge/Si, по сравнению с индивидуальными зонными структурами германия и кремния, 
вызваны образованием интерфейсных состояний, что приводит к появлению в ней новых 
энергетических полос. При добавлении в систему дырки электростатический потенциал 
снижается за счет смещения уровня энергетического вакуума, при этом знак заданной 
начальной намагниченности вносит несущественный вклад в изменение электростатиче-
ского потенциала в системе. Показано, что в системе с отрицательной начальной намаг-
ниченностью работа выхода больше, чем в системе с положительной, и что добавление 
дырки в системы с разной намагниченностью уравнивает значения работы выхода. 

В заключение следует отметить, что полученные результаты могут быть использованы 
для проектирования квантовых вычислителей или квантовых сенсоров для наноэлектро-
ники следующего поколения.

Исследования выполнены с использованием ресурсов Центра коллективного пользования 
научным оборудованием «Центр обработки и хранения научных данных» Вычислительного 
центра Дальневосточного отделения Российской академии наук», г. Хабаровск.
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