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MANUSCRIPT SUBMISSION 

최근 각광을 받았던 그래핀이 상용화 되

기도 전에, 기존의 반도체 기술로도 처리 

가능하고 그래핀보다 기존의 전자 장치들

에 더 쉽게 집적될 수 있는 실리센이 발견

되었다. 그래핀과 실리센은 벌집 격자구조

로 구성되어 있는 점은 같지만 2 차원 평

면구조로  된  그래핀과  다르게  실리센은   

bu lk 를  가진  3 차원  구조로  나타난다 . 

[1,2] 이러한 구조로 인하여 실리센은 구

조 변경이 어려웠던 그래핀의 단점을 보완

하고  그래핀에서는 불가능했던 작업들을 

가능하게 만들었다. 본 논문에서는 EDISO

N 시뮬레이션을 이용하여  안정한 실리센

의 기계적, 전기적 특징과 기계적  변형을 

주었을 때  실리센이 자가도핑  되는 것에 

대해 연구하였다. 
 

INTRODUCTION 
 

실리센은 최근에 발견 된 그래핀과 유사

한 구조를 가지고 있지만, bulk 를 가진 3

차원 구조라는 점에서 차이를 보인다. 그

래핀의 경우 그래파이트에서 분리해 낸 이

후로 급속도로 연구가 진행되어 가고 있다. 

그래핀은 2 차원 구조이며 탄소 원자 1 개

의 두께를 가지고 있다.[1] 탄소원자는 

sp3 혼성화 결합보다 sp2
 혼성화 결합이 더 

안정하여 2 차원의 벌집구조를 가진다. 반

면에 Si 원자로 구성된 실리센의 경우 sp2

보다 sp3 혼성화 결합이 더 안정하여 bulk

를 가진 3 차원의 구조를 가지게 된

다.[2,3] 우리는 실리센의 구조를 더 자세

하게 파악하기 위하여 EDISON 의 

LCAODFTLab 을 이용하여 밀도범함수이

론(DFT; Density functional theory)이 적

용된 제일원리 전산모사 계산을 수행하였

다.[3-5] 격자간격을 줄이거나 늘리는 방

법을 이용, 시뮬레이션을 통해 실리센에 

기계적 변형을 주었을 때 자가 도핑되는 

모습을 밴드구조와 DOS(Density Of State)

를 통해 관찰하였고, PDOS(Partial 

Density Of State)를 토대로 실리센의 자

가 도핑 현상을 오비탈의 변화(결합) 측면

에서 살펴보았다.[7]  

 

METHODS 
 

우선 실리센의 안정한 구조를 구조를 구

하기 위하여 EDISON 시스템의 Linear 

Combination Theory 전자구조계산 SW 시뮬

레이션을 이용하였다. Cell parameter 의 크

기는 문헌상에 나와있는 3.868 을 이용하였

고, [2-3,5] 층 간의 상호작용을 피하여 정

확한 값을 구하기 위해 각 층간의 사이에 

25Å 의 거리를 두고 k-sampling 을 통하여 

안정한 k-point 를 구하였다.[4] 수행할 계

산 방법으로 Singlepoint 를 설정, XC 함수

값으로 GGA-PBE 를 이용하여 k 값을 1~25

까지 변화시켜 에너지를 구하였다. 이 결

과를 토대로 에너지 함수를 구하여 실험에 

필요한 k 값을 얻어냈다.[6] 이에 따른 Cell 

parameter 를 얻었으며 새롭게 얻어낸 Cell 

parameter 를 0.05 씩 변화시키며 기계적 변

형을 주었다고 가정하고 실험을 진행하였

다. 기계적 변형을 주었을 때 수행한 계산 

종류로는 Optimization 을 설정[5], XC 함수

값으로 GGA-PBE 를 이용하여 기계적 변

형이 주어졌을 때 자가도핑 되는 원자들의 

움직임을 파악하였고 계속하여 변형을 주

었을 때 구조적 결함이 일어나는 부분을 

찾아냈다.[6] 시뮬레이션이 추가적으로 제
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공해주는 밴드 구조 도출을 이용하여 실리

센의 k-space 에서의 밴드 구조를 구하고 

Cell parameter 에 따라 결합에 참여하는 오

비탈의 PDOS(Partial Density Of State)를 통

하여 압축 또는 인장 응력을 가했을 때 결

합이 변형되는 것을 확인하고 그 이유를 

추측해 보았다. 

 

RESULTS 

 

1. 안정한 실리센 특성 도출 

  시뮬레이션에 적합한 k-point 를 구하기 

위하여 k-sampling 을 실시하였으며 그 결

과 k 값이 16 이후부터 에너지 값이 소수점 

셋 째 자리부터 일정한 것이 확인 되었다. 

따라서 시뮬레이션 시 오차를 줄이고 계산

의 편의성을 위하여 k-point 값으로 16 을 

사용, k-sampling 을 16x16x1 으로 적용하였

다. (Fig. 1.) 시뮬레이션을 사용하여 얻어진 

안정한 실리센의 Cell parameter 와 bulk 길

이, Si-Si 사이 거리는 각각 3.868Å , 

0.70615Å  , 2.34078Å 으로 산출되었다. 이때

의 에너지 값은 -254.58574eV 으로 산출되

었다. (Fig. 2.) 

  

2. 기계적 변형을 주었을 때 구조 파악 

시뮬레이션에서 Cell parameter 를 조절하

여 원자구조의 거동을 optimization 하였다. 

Cell parameter 를 줄여 압축 응력이 가해지

도록 했을 때 bulk 길이는 점점 증가하는 

것으로 나타났고, Si-Si 사이 거리는 줄어들

다가 Cell parameter 값이 3.568 이후에서 증

가기 시작하는 것을 확인 할 수 있었다. 

이 구간을 통하여 구조적인 변화가 생긴 

것으로 보여진다. 또한 3.468 보다 작은 

parameter 에서 Si-Si 사이 거리와 bulk 길이

가 급격하게 증가한 것을 확인할 수 있었

다. 이때 실리센 내부의 Si 원자의 결합이 

sp2 혼성화 결합에서 sp3 혼성화 결합으로 

구조적 변경이 일어난 것으로 보인다. 반

대로 Cell parameter 를 늘려 인장 응력이 

가해지도록 했을 때 Si-Si 사이 거리는 점

점 증가하고, bulk 길이는 점점 줄어드는 

것으로 나타났다. (Table. 1.) 

 

 

 

 
 

            Fig. 1. K-sampling                Fig. 2. 격자길이 별 에너지 그래프 

 

 
 

Table. 1. Optimization of Silicene (Parameter, Distance, Energy, Z-axis (bulk)) 
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3. 압축 또는 인장 응력에 따른 전자구

조와 전기적 특성의 변화 

3.868 Cell parameter 의 밴드구조(Fig. 3.1)

를 보았을 때 semi-metallic 특성을 보였다. 

반면에 Cell parameter 를 변화시켜 기계적

인 변형을 주었을 때 밴드구조가 바뀌는 

것이 확인되었다. 안정한 상태의 parameter 

3.868 을 ao, 변경된 상태의 parameter 를 a

라 할 때 ε(연신율) = a-ao/a 이다. 압축 

변형 시에는 페르미 레벨 아래쪽으로 움직

여 n-type 의 반도체 특성을 나타내며, 반

대로 인장 변형 시에 p-type 반도체 특성

을 나타낸다. 시뮬레이션을 통해 

DOS(Density Of State)와 결합에 참여하는 

오비탈의 PDOS(Partial Density Of State)의 

결과 값(Fig. 4.)을 그래프로 산출해낸 값을 

보면 p-z 오비탈이 움직이면서 구조적 변

형이 나타나는 것으로 보인다. 따라서 기

계적 변형이 주어졌을 때, 실리센 내부 오

비탈의 움직임으로 인하여 n-type 또는 p-

type 으로 자가 도핑이 된 것을 확인 할 수 

있다. (Fig. 4.) 

 
 

Fig. 3.1   3.868,  (ε=0)  

밴드구조 (semi-metallic) 

 

 
 

Fig. 3.2   3.568,  (ε=-0.0775)  

밴드구조 (n-type) 

 

 
 

Fig. 3. 3   4.268,  (ε=0.103) 

밴드구조 (p-type) 

 

 
 

Fig. 4 (a)  3.868,  (ε=0)  

 PDOS (semi-metallic) 

 

 
 

Fig. 4 (b)  3.568 , (ε=-0.0775)  

 PDOS (n-type) 
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Fig. 4 (c)  4.268,  (ε=0.103) 

 PDOS (p-type) 

 

CONCLUSION 

 

본 논문에서는 실리센에 기계적 변형을 주

었을 때 자가 도핑되는 현상에 대해 알아

보았다. 압축 또는 인장 응력을 많이 가했

을 경우 실리센에 구조적 결함이 생기는 

점도 관찰 할 수 있었다. 압축 응력을 가

했을 경우 n-type 으로 자가 도핑되는 것을 

발견 할 수 있었다. 반면에 인장 응력을 

가했을 경우 p-type 으로 자가 도핑되는 것

을 발견 할 수 있었다. 실리센의 경우 도

핑이 될 때 원자나 분자의 흡수가 따로 필

요 없기 때문에 밴드구조에서 불순물 밴드

가 보이지 않는다. 또한 밴드갭이 semi-

metallic 특성을 가지고 있다는 것을 알 수 

있다. 

최근 화두로 떠오른 그래핀의 경우 안전성

이라는 장점이 있지만 2 차원 평면구조로 

인하여 구부리거나 접을 때 원자적 측면에

서의 구조 변경이 어려웠다. 반면에 실리

센의 경우 그래핀과 같은 벌집구조를 가지

고 있지만 bulk 가 존재하여 그래핀보다 더 

유연하다는 장점이 있다. 이러한 이유로 

그래핀에서는 불가능했던 작업들이 실리센

에서는 가능해진 경우가 많다. 현재 실리

콘은 이미 반도체의 트랜지스터 재료로 쓰

이기 때문에 기존의 기술로 처리할 수 있

고, 그래핀보다 기존의 전자장치에 더 쉽

게 집적될 수 있다. 따라서 실리센은 연구 

초기단계이지만 앞으로 미래에 다양한 분

야에서 개발 가능한 무한한 가능성을 가지

고 있다고 볼 수 있다. 
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