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ABSTRACT
Defects in two-dimensional materials are of significant interest because they have a significant impact 
on the properties of the material. Using the molecular dynamics method and ab-initio calculations, 
linear topological defects in silicene are studied. Silicene has an extended honeycomb structure, a 
two-dimensional hexagonal structure with two atoms per unit cell, one above and one below relative 
to the plane of the sheet. Silicene can have two energetically equivalent structures, depending on 
which of the two atoms of the unit cell is located above. Topological defects are formed at the junction 
of these structures. Such defects do not imply the need to break bonds and cannot disappear from the 
structure otherwise than through the annihilation of such topological defects of different signs. Relaxed 
structures of linear topological defects in silicene are shown, defect energies are calculated, and 
molecular dynamics and ab-initio data are compared. Similar defects exist in other two-dimensional 
materials of group IVA, such as germanene, stanene, plumben, etc. As a result of the work using  
ab-initio, the existence of this type of defects was confirmed and options for its experimental detection 
were suggested.
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АННОТАЦИЯ
Дефекты в двумерных материалах представляют значительный интерес, так как оказывают 
существенное влияние на свойства материала. Используя метод молекулярной динамики и 
расчеты ab-initio исследуются линейные топологические дефекты в силицене. Силицен име-
ет структуру выдвинутых сот, представляющую собой двумерную гексагональную структуру  
с двумя атомами в элементарной ячейке, один из которых находится выше, а другой ниже от-
носительно плоскости листа. Cилицен может иметь две энергетически эквивалентные струк-
туры, в зависимости от того, какой из двух атомов элементарной ячейки находится выше.  
На стыке этих структур образуются топологические дефекты. Такие дефекты не подразумевают 
необходимости разрыва связей и не могут исчезнуть из структуры иначе, кроме как аннигиля-
ции таких топологических дефектов разных знаков.  Показаны отрелаксированные структуры 
линейных топологических дефектов в силицене, подсчитаны энергии дефектов и проводится 
сравнение данных молекулярной динамики и данных ab-initio. Подобные дефекты существу-
ют в других двумерных материалах группы IVA, таких как германен, станен, плюмбен и др.  
В результате работы посредством ab-initio подтверждено существование данного типа дефек-
тов и предполагаются варианты их экспериментального обнаружения.

КЛЮЧЕВЫЕ СЛОВА 
Наноструктуры; двумерные материалы; ксены; силицен; первопринципные расчеты; 
молекулярная динамика.

Введение

Прорывные исследования свойств графе-
на [1] спровоцировали открытие и последу-
ющий повышенный интерес как ко многим 
другим двумерным (2D) материалам [2–4], 
так и к их производным, таким как нанотруб-
ки [5]. Аналогами графена являются ксены, 
двумерные структуры состоящие из элемен-
тов группы IVA, а именно силицен, германен, 
станен и плюмбен [6–10]. Все ксены имеют 
гексагональную решетку, однако, в отличие 
от графена, относятся к структуре выдви-
нутых сот, состоящей из двух треугольных 
подрешеток, смещенных относительно друг 
друга по нормали к плоскости листа. Други-
ми словами, в отличие от абсолютно плоско-
го графена, ксены, включая и силицен, име-
ют некоторую толщину. 

Благодаря своим электронным, магнит-
ным и оптическим свойствам, а также име-
ющейся базе по обработке кремния [11, 12], 
силицен является перспективным для хране-
ния и преобразования энергии [13, 14], для 
сенсоров и биосенсоров [15], разработки 

новых материалов 2D-электродов для супер-
конденсаторов [16] и биомедицинских при-
ложений [17, 18]. При этом для ксенов, име-
ющих толщину, включая и станен, в отличие  
от графена, из-за усиления спин-
орбитального взаимодействия может наблю-
даться квантовый спиновый эффект Холла 
[14].

Хорошо известно, что дефекты оказыва-
ют значительное влияние на многие свойства 
2D-материалов [19–24]. Дефекты могут быть 
собственными, т.е. внесенными в материалы 
в процессе их синтеза. Это могут быть точеч-
ные дефекты, такие как вакансии, примеси, 
дефекты Стоуна-Уэйлса, линейные дефекты 
и т. д. В свою очередь внешние дефекты вво-
дятся искусственно путем химической моди-
фикации и легирования.

С 2012 года силицен успешно синтезиру-
ется на различных подложках и, ввиду пер-
спективности материала, стал горячей темой 
при изучении 2D-материалов [25]. Точечные 
дефекты, как вакансии, так и межузельные, 
уменьшают предельную деформацию сили-
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цена, причем механические свойства силь-
нее всего снижаются в направлении зигзаг 
по сравнению с направлением кресла [26]. 
Прочность силицена снижается с увеличени-
ем плотности вакансий, угла перегиба границ 
зерен и соотношения ширин трещин [27]. 

Как уже упоминалось ранее, двумерные 
материалы группы IVA, за исключением гра-
фена, имеют определенную толщину (высо-
ту выпучивания h [28, 29]). Толщина выпу-
чивания силицена на подложке Ag(111) была 
измерена при температуре 5 К с помощью 
атомно-силовой микроскопии с точностью 
0,1 Å, и наблюдалось смещение подрешеток 
в диапазоне от 0,8 до 1,1 Å [30].

В нашей  работе по исследованию ста-
бильности монослоя станена [31] молекуляр-
но-динамическое моделирование с исполь-
зованием потенциала Терсоффа показало, 
что отдельно стоящий станен может транс-
формироваться в плоскую конфигурацию  
с h=0 при достаточно большой деформации 
растяжения в плоскости. Так как данный 
метод подразумевает, что станен сохраня-
ет стабильность, другими словами, проис-
ходят лишь упругие деформации, то снятие 
напряжения приводит к возврату выпучен-
ной структуры, причем возможны два эк-
вивалентных пути выпучивания с одинако-
вой энергией, в зависимости от того, какая 
из двух треугольных подрешеток сдвинута  
в положительном, нормальном к плоскости 
листа направлении. Это означает существо-
вание в станене областей с положительной 
и отрицательной толщиной h, если толщину 
определить, как разность координат Z двух 
подрешеток, h=Z2–Z1. Для Z2>Z1 мы имеем h, 
и для Z2<Z1 h отрицателен. Доменная грани-
ца, разделяющая домены с положительным 
и отрицательным h, является топологиче-
ским дефектом, который может исчезнуть из 
структуры только в результате столкновения 
и аннигиляции с доменной стенкой с противо-
положным топологическим зарядом. Так как 
силицен, плюмбен, германен, как и станен, 
имеют аналогичную изогнутую структуру, 

то данные дефекты, порожденные особен-
ностью решетки, обязаны быть свойственны 
и другим ксенам, имеющим высоту. Таким 
образом, в другой нашей работе было про-
ведено исследование данного типа дефектов  
в силицене методом молекулярной динами-
ки, изучено влияние температуры, поведе-
ние дефектов в динамике [32]. В настоящей 
работе проводится исследование структуры 
и энергии линейных топологических де-
фектов, а также сравнение данных, полу-
ченных методом молекулярной динамики и 
посредством расчетов из первых принципов  
(ab-initio).

1. Методика

Молекулярная динамика (МД) исполь-
зуется для моделирования топологических 
дефектов в силицене с помощью Large-scale 
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator 
(LAMMPS) [31]. В качестве потенциала для 
кремния был выбран потенциал метода моди-
фицированного встроенного атома (MEAM) 
на основе сплайнов cite [34] с дополнитель-
ным членом Стиллинджера-Вебера cite [35] 
и параметрами Баламана [36] в энергии. Этот 
потенциал придает структуру выдвинутых 
сот и симметрию решетки при введении рас-
сматриваемых дефектов в отдельно стоящий 
силицен при 0 К. Периодичные граничные 
условия применялись в плоскости листа си-
лицена.

Спин-поляризованные расчеты прово-
дились в рамках теории функционала плот-
ности с использованием метода расширен-
ных плоских волн, реализованного в пакете 
Vienna Ab initio Simulation Package (VASP) 
[37]. Функционал Пердью-Берка-Эрнцерго-
фа в приближении обобщенного градиента 
использовался для оптимизации структуры 
и расчетов упругих констант [38]. Релакса-
ция расчетной ячейки для всех случаев была 
остановлена при достижении порога полной 
энергии 10–4 эВ и силы 0,001 эВ/Å. Релакса-
ция проводилась в гамма точке с ограниче-
нием кинетической энергии для волновых 
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функций 400 эВ. Периодические граничные 
условия применялись в плоскости листа, 
чтобы избежать взаимодействия между ли-
стами силицена был установлен периодиче-
ский вектор по нормали к листу в 25 Å. 

Элементарная ячейка силицена состо-
ит из двух атомов, различающихся по вы-
соте, и имеет трансляционные вектора  

a1=a(1, 0, 0) и a2=(a/2)(1, 3 , 0), где а – пара-
метр решетки. Равновесное межатомное рас-
стояние соотносится с параметром решет-

ки как .3/ 22
0 ha +=ρ  Положение атомов  

в элементарной ячейке можно описать векто-
рами как s1=(0, 0, 0) и s2=(a/2, a/2 3 , h).

Ввиду соблюдения периодичных гра-
ничных условий в структуре возникают два 
линейных топологических дефекта: непо-
средственно рассматриваемый дефект в цен-
тре расчетной ячейки и на границе. Таким 
образом, чтобы избежать значимого взаимо-
действия между дефектами, протяженность 
каждого домена бралась равной 10 периодам.

Элементарная ячейка, ортогональная 
ячейка трансляции, а также проекции струк-
туры на плоскости XY, XZ, ZX показаны  
на рис. 1.

Рис. 1. Проекции атомарной структуры станена на плоскости XY, XZ, YZ соответственно (а–в).  
Оси X соответствует структурное направление зигзаг, а оси Y – кресло. Для демонстрации двух  

треугольных подрешеток атомы окрашены в зависимости от высоты относительно плоскости листа.  
На рисунке (а) обозначена примитивная ячейка, содержащая два атома Si, и соответствующие вектора  

трансляции a1, a2. Также на рисунке (а) обозначена ортогональная ячейка трансляции, которая содержит  
4 атома. На рисунке (б) обозначена высота структуры h, получаемая как разница в координате Z атомов  

разных треугольных подрешеток

Fig. 1. Projections of the atomic structure of the stanen on the XY, XZ, YZ planes, respectively (а–в).  
The X axis corresponds to the zigzag structural direction, and the Y axis corresponds to the chair. To demonstrate  

the two triangular sublattices, the atoms are colored according to their height relative to the plane of the sheet.  
In figure (а) the primitive cell containing two Si atoms and the corresponding translation vectors a1, a2 are indicated  

in red. The orthogonal translation cell is indicated in black in figure (а) and contains 4 atoms. Figure (б) shows  
the structure height h, obtained as the difference in the Z coordinate of atoms of different triangular sublattices

а)
б)

в)
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Линейные топологические дефекты вно-
сились в структуру путем смены высоты в s2 
c h на –h у части структуры так, чтобы гра-
ница между структурой с положительной 
высотой и структурой с отрицательной высо-
той пролегала по одному из направлений – 
зигзаг или кресло. Именно данная граница и 
будет являться рассматриваемым дефектом. 
В дальнейшем дефекты будут именоваться 
соответственно направлению, то есть ли-
нейный дефект зигзаг или линейный дефект 
кресло. Также отметим, что дефект не обя-
зательно должен лежать только в направле-
ниях зигзаг или кресло, но в данной работе 
возможные хиральные линейные дефекты не 
рассматриваются.

Энергия линейного дефекта подсчитыва-
ется как:

,0

l
UUE d

l
−

=

где Ud – потенциальная энергия расчетной 
ячейки с дефектом; U0 – потенциальная энер-
гия структуры того же размера без дефекта; 
l – протяженность дефекта. 

2. Результаты

Ранее посредством молекулярной дина-
мики было показано [32], что приводимый 

в данной работе потенциал воспроизводит 
линейные топологические дефекты. Однако 
данные молекулярной динамики в зависи-
мости от выбранного потенциала могут по-
казывать результаты в значительной степени 
отличающиеся от реальных, в том числе и ка-
чественно. В свою очередь, данные ab-initio 
дают качественное, а в некоторых случаях и 
количественное воспроизведение экспери-
ментальных данных. Потому стоит задача 
объективизации результатов молекулярной 
динамики посредством сопоставления с рас-
четами ab-initio.

Полученные равновесные параметры 
структуры из данных молекулярной ди-
намики: a=3,84 Å, h=0,78 Å, из данных  
ab-initio: a=3,86 Å, h=0,45 Å. При этом дан-
ные ab-initio почти идентичны более ран-
ним результатам первопринципных иссле-
дований силицена: a=3,83 Å, h=0,44 Å [39]  
и a=3,88 Å, h=0,43 Å [40]. Данные молеку-
лярной динамики в некоторой степени рас-
ходятся, но только для высоты структуры. 

На рис. 2 продемонстрирована структура 
рассматриваемых доменных границ зигзаг  
и кресло из данных молекулярной динамики 
после релаксации.

Рис. 2. Линейные топологические дефекты в молекулярной динамике по направлениям зигзаг (а) и кресло (б). 
Вертикальной линией показана граница доменов

Fig. 2. Linear topological defects in molecular dynamics in the zigzag (а) and armchair (б) directions.  
Vertical line shows domain boundaries

а)

б)
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На рис. 2 можно наблюдать, что дефект 
зигзаг незначительно искажает структу-
ру по оси Z, в свою очередь, линейный де-
фект кресло практически не вносит таких 
искажений. Однако отметим, что в обоих 
случаях наблюдается выпрямление связей 
относительно плоскости листа силицена 
непосредственно в области линейного де-
фекта. Энергия дефекта зигзаг 0,0054 эВ/Å,  
а энергия дефекта кресло 0,0245 эВ/ Å.  
То есть, согласно данным молекулярной 
динамики энергия дефекта кресло почти  
в 5 раз выше энергии дефекта зигзаг, что от-
ражается наблюдением фасетирования гра-
ницы кресло на отрезки границы зигзаг при 
повышении температуры.

Рассмотрим отрелаксированные структу-
ры линейных топологических дефектов, по-
лученных методом ab-initio на рис. 3.

На рис. 3 можно наблюдать, что связь на 
границе, так же, как и в МД, в большей сте-
пени выпрямляется относительно плоскости 
листа. Другими словами, можно говорить 
что в области линейного дефекта наблюда-
ется плоский силицен в окружении доменов 
выпученного силицена. Энергия дефекта 
зигзаг 0,0147 эВ/Å, энергия дефекта кресло 
0,0150 эВ/Å. Так как энергии дефектов прак-
тически одинаковы, то можно предположить, 
что, в отличие от данных МД [32], фасетиро-
вания границы наблюдаться не должно.

Для удобства все приводимые данные 
представлены в табл. 1.

Рис. 3. Линейные топологические дефекты в ab-initio по направлениям зигзаг (а) и кресло (б).  
Вертикальной линией показана граница доменов

Fig. 3. Linear topological defects in ab-initio in the zigzag (а) and armchair (б) directions.  
Vertical line shows domain boundaries

Таблица 1. Обобщение полученных данных для силицена

Table 1. Generalization of the obtained data for silicene

Параметр /
Parameter

МД / 
MD ab-initio

Параметр решетки a (Å) / 
Lattice parameter a (Å) 3,84 3,86

Высота структуры h (Å) / 
Structure height h (Å) 0,78 0,45

Энергия линейного дефекта зигзаг (эВ/Å) /
Energy of zigzag linear defect (eV/Å) 0,0054 0,0147

Энергия линейного дефекта кресло (эВ/Å) /
Energy of armchair linear defect (eV/Å) 0,0245 0,0150

а)

б)



MaTeD

192024. Vol. 6, No. 1(16)

Вывод

Продемонстрированы линейные топо-
логические дефекты в силицене в МД и ab-
initio. Получены энергии дефектов, в част-
ности, в отличие от прошлых данных МД, 
данные ab-initio не подтверждают возмож-
ность фасетирования границы с ростом тем-
пературы, ввиду практически идентичной 
энергии линейных дефектов зигзаг и кресло, 
разница между которыми составляет 2%.

Как в МД, так и в ab-initio продемонстри-
ровано выпрямление связей в области де-
фекта относительно плоскости листа сили-
цена. Сопоставим эти данные с тем фактом, 
что ксены, имеющие структуру выдвинутых 
сот, ввиду усиления спин-орбитального вза-
имодействия могут демонстрировать кван-
товый спиновый эффект Холла в отличие  
от плоского графена, а также данные свой-
ства проявляются в краевых состояниях.  
Из этого можно предположить наличие осо-
бых состояний электронов в области линей-
ного дефекта, что требует дальнейшего ис-
следования.
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