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Введение 
 

Развитие наноэлектроники связано с уникальными свойствами 

углеродных наноструктур, которые используются в качестве элементной 

базы наноустройств. К таким структурам относятся углеродные нанотрубки, 

фуллерены, графен (и его аллоторопы) и многие другие. Наноэлектроника 

стала развиваться с момента использования углеродных нанотрубок в 

эмиссионной электронике [1-5]. С открытием графена и его модификаций 

наноэлектроника стала развиваться в новом направлении: гибкой и 

прозрачной электронике. Это связано с уникальными механическими и 

электронными свойствами графена [6-11]. Графен имеет двумерную 

структуру толщиной в один атом, поверхность которой регулярным образом 

выложена правильными шестиугольниками. Благодаря этому он может 

применяться при создании нанотранзисторов, плоских сверхтонких дисплеев, 

спиновых фильтров, суперконденсаторов, элементов памяти, сенсоров [12-

15], но чтобы использовать графен в качестве элементной базы электронных 

наноустройств необходимо управлять электронными свойствами, что 

является актуальной задачей углеродной наноэлектроники.  

Графен - это полупроводник с нулевой энергетической щелью, что 

серьезно мешает его использованию в устройствах логической электроники. 

Одно из решений этой проблемы является использование zigzag графеновых 

нанолент из-за того, что у zigzag графеновых нанолент имеется высокая 

плотность краевых состояний вблизи уровня Ферми, что делает возможным 

применять zigzag графеновые наноленты в спиновой электронике [16]. 

Размещение графеновых нанолент типа zigzag на металлических 

поверхностях обеспечивает эффективную перестройку внешним 

электрическим полем магнитных моментов в графеновых нанолентах типа 

zigzag на s-металлических поверхностях, что объясняется преобладанием 

электростатического взаимодействия между ними [17]. Для графеновых 
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нанолент типа zigzag, помещенных на p- и d-металлические поверхности, 

оказывается менее эффективна настройка электрическим полем, что 

объясняется сильным взаимодействием между z  p -орбиталями углерода и 

металлической подложкой, происходящим по механизму химической 

сорбции [17]. В связи с этим, проведение обзора исследований электронных 

свойств графеновых нанолент типа «zigzag» является актуальной задачей. 

Легирование [18-21],  дефекты [22-24], а также механическая 

деформация, гофрирование [25] оказывают значительное влияние на 

электронные свойства графеновых нанолент. Целью данной работы является 

изучение электронных свойств графеновых нанолент типа zigzag. 

Для достижения цели будут решены следующие задачи: 

 изучение атомарного строения графена и его модификаций; 

 обзор исследований электронных свойств равномерно гофрированных 

графеновых нанолент типа zigzag; 

 обзор исследований энергетической щели для zigzag графеновых 

нанолент, имеющих антиферромагнитное состояние и немагнитное 

состояние; 

 обзор теоретических и экспериментальных исследований электронных 

свойств, гофрированных и плоских zigzag графеновых нанолент с 

дефектами. 

ВКР состоит из введения, 3-х глав, заключения и списка используемой 

литературы, содержащего 47 ссылок. Общий объём ВКР составляет 36 

страниц.  

Названия разделов: 

1. Синтез гофрированных нанолент; 

2. Методы расчёта;  

3. Анализ электронных свойств гофрированных графеновых нанолент 

типа zigzag. 
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ВКР носит теоретический и обзорный характер, предметом обзора 

являются статьи отечественных и зарубежных авторов.  

Основное содержание работы. 

В первой главе данной работы, в ходе обзора нескольких статей, 

описывается классификация гофрированных нанолент. 

Графен является двумерным кристаллом, состоящим из одиночного 

слоя атомов углерода, собранных в гексагональную решётку «пчелиные 

соты».  

Графеновые наночастицы — нанообъекты, размеры которого в 

разных направлениях различаются не более чем в 3 раза и не превышают 100 

нм (рис.1). 

Графеновые наноленты — это одномерные углеродные структуры, 

получаемые в результате ” разрезания“ графенового листа на полосы 

нанометровой ширины (рис.1).  

 

Рисунок 1 – Модификации графена: 1- наночастицы;    2-наноленты [27]. 

Графеновые наноленты делятся на два типа: zigzag- наноленты и 

armchair- наноленты (рис.2). Название наноленты zigzag или armchair 

определяется из следующего принципа: если удлинялся zigzag край ленты, а 

ширина оставалась неизменной, то нанолента называется zigzag-нанолентой, 

в противном случае лента называется armchair-нанолентой [29]. 
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Рисунок 2 – Графеновые наноленты: а) Zigzag- нанолента (удлинялся zigzag край ленты, а 

ширина оставалась неизменной);  б) Armchair- нанолента (удлинялся armchair край ленты, 

а ширина оставалась неизменной) [30] 

Гофрирование [25] оказывают значительное влияние на электронные 

и магнитные свойства графеновых нанолент, поэтому наиболее подробно 

рассмотренны работы по исследованию электронных свойств гофрированных 

нанолент. 

 

Для исследования наноструктур широко применяется компьютерное 

моделирование и методы численных расчетов. Вторая глава содержит 

описание этих методов и их сравнение. 

Выделяют основные классы методов для исследования наноструктур 

[34]: 

 Методы ab initio  

 Метод функционала плотности  

 Полуэмпирические методы 

 Эмпирические методы 

Ab initio методы – квантово-химические методы, основанные на 

приближенном решение уравнения Шредингера. Методы ab initio - это 

методы квантовой химии, не включающие параметры, полученные опытным 
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путем. Эти методы позволяют исследовать систему с помощью 

многоэлектронной волновой функции. Метод рассчитывает энергетические 

уровни и волновые функции атомов, молекул, кристаллов. К методам ab initio 

относятся метод Хартри-Фока, метод конфигурационного взаимодействия, 

теория возмущений и т.д. [35]. 

 При применении методов ab initio приходится находить 

множество решений большого количества уравнений. В то время как 

появились сообщения о расчете больших молекул [36], данные методы 

вообще ограничиваются структурами, содержащими не более 100 атомов, т.к. 

для компьютерного расчета требуется очень много времени при современных 

вычислительных мощностях, а также большой объем памяти для хранения 

промежуточных результатов вычислений. В связи с этим были развиты 

методы расчета молекулярных структур и свойств, позволяющие обойти эти 

ограничения, упрощая отдельные части вычислений. Эта группа методов 

называется полуэмпирическими квантово-механическими методами. 

В настоящее время наиболее распространено применение 

неэмпирических методов для малых молекул, для которых эти методы 

позволяют получить практически полное описание с точностью, близкой к 

эксперименту. 

Метод функционала плотности также, как и метод ab initio является 

квантово-химическим методом. В основе метода функционала плотности 

лежит модель Томаса – Ферми, в рамках которой расчет энергии атома 

представляет собой сумму его кинетической энергии, которая представляется 

в виде функционала электронной плотности, и потенциальной энергии 

взаимодействия электронов с ядром и друг с другом, так же представленные 

через электронную плотность. Модель Томаса – Ферми в дальнейшем была 

уточнена Полем Дираком, добавлением функционалу энергии слагаемого, 

описывающего обменное взаимодействие, представленного в виде 

функционала электронной плотности. Однако, надежное теоретическое 

http://www.xumuk.ru/encyklopedia/401.html
http://www.xumuk.ru/encyklopedia/2650.html
http://www.xumuk.ru/encyklopedia/2202.html
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обоснование было введено теоремами Кона – Хоэнберга. Эти теоремы 

устанавливают точное соответствия между электронной плотностью, 

внешним потенциалом и волновой функцией. 

Полуэмпирические методы, в свою очередь, заключаются в решение 

уравнения Шредингера для атомов и молекул с использованием 

приближений и упрощений. Использование экспериментальных данных 

позволяет сократить время решения за счет исключения вычисления 

некоторых величин и замены их на параметры, полученные 

экспериментальным путем (например, потенциал ионизации атомов, 

энергетическая щель, расстояние между атомами), либо на подобранных с 

помощью расчетов данные таким образом, чтобы результаты хорошо 

согласовывались с экспериментальными данными. 

В то время как полуэмпирические методы являются менее 

ресурсоемкими по сравнению с методами ab initio, они все еще остаются 

достаточно требовательными к мощности вычислительной техники. Вообще, 

главный недостаток этой группы методов состоит в том, что его применение 

ограничено системами, для которых могут быть экспериментально получены 

необходимые для расчета параметры. 

К эмпирическим методам относится метод молекулярной механики, 

позволяющий находить геометрические характеристики и энергии 

многоатомных систем. Метод молекулярной механики использует 

классическую механику для описания модели. В рамках метода полная 

энергия исследуемой структуры представляется суммой энергетических 

термов: энергии химического взаимодействия, энергия валентных углов, 

энергия торсионного взаимодействия, энергия ван-дер-вальсового 

взаимодействия, энергия электростатического взаимодействия.  

 В отличие от квантово-механических методов, молекулярная механика 

используется для расчета свойств, не зависящих от электронных эффектов. 

Так как вычисления не требуют больших ресурсов, то с помощью 
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молекулярной механики могут быть рассчитаны молекулы, содержащие 

тысячи атомов. Однако в отличие от ab initio методов, молекулярная 

механика полностью полагается на экспериментально полученные 

параметры, так что результаты исследований новых молекулярных структур 

могут вводить в заблуждение. 

Одним из параметров определяющих электронную проводимость 

наноструктур является плотность состояний (density of states  DOS).  

 

В настоящее время проводятся работы по теоретическому 

исследованию свойств графеновых нанолент типа zigzag с равномерной 

гофрированностью. Среди многообразия работ в рамках данной темы 

выделяется направление научных исследований электронной проводимости 

графеновых нанолент типа zigzag с равномерной гофрированностью [29,40-

45]. Гофрированный графен с различными длинами волн строится путем 

сжатия плоской графеновой наноленты под действием различных 

механических сил, которые могут быть экспериментально реализованы [39]. 

Исследование электронной структуры графеновых нанолент типа 

zigzag с равномерной гофрированностью нанолент на примере наноленты 

содержащей 550 атомов, длиной 65Å и шириной 19.88Å проводилось в 

работе [29]. Исследования электронных свойств осуществлялись квантово-

химическим методом сильной связи. В Таблице 1 представлены потенциал 

ионизации IP и энергетический интервал Egap для лент обоих типов разных 

длин при одинаковой степени сжатия 98%. В скобках приведены значения IP 

и Egap недеформированной наноленты.  
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Таблица 1.  

Некоторые параметры электронной структуры нанолент [29] 

Количество 

полуволн 
Длина наноленты, Å IP,эВ Egap,эВ 

 
Лента zigzag шириной 19,88 Å 

 
2 65 6,82 (6,84) 0,04 (0,02) 

3 165,18 6,79 (6,81) 0,01(0,01) 

4 198,7 6,80 (6,81) 0,01(0,01) 

 

Из приведенных данных видно, что интервал HOMO-LUMO остается 

очень малым для всех рассмотренных типов нанолент, а потенциал 

ионизации при сжатии наноленты на 2% уменьшается. 

В работе [29] показано, что для нанолент zigzag при сжатии плотность 

электронных состояний вблизи интервала [-6 эВ; -5эВ] практически не 

меняется (рис.3). Вертикальной линией отмечен уровень HOMO (последний 

заполненный  электронами энергетический уровень в энергетическом 

спектре). 

В работе [29] исследовано изменение потенциала ионизации коротких 

гофрированных нанолент типа zigzag (длина 66.5 Å) [29]. Для графеновых 

нанолент типа zigzag потенциал ионизации ведет себя немонотонно (рис.4). 

При переходе от плоской конфигурации к двум изгибам он снижается, а при 

выходе на одну дугу возрастает. Для деформированного двухслойного 

графена типа zigzag плотность электронных состояний вблизи 

энергетической щели практически не меняется по сравнению с плоским 

двухслойным графеном.  
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Рисунок 3 – Плотность электронных 

состояний нанолент zigzag при различной 

величине деформации графеновой 

наноленты [29] 

Рисунок 4 – Потенциал ионизации 

графеновых нанолент zigzag при различной 

величине деформации графеновой 

наноленты [29]. 

 

В работе [40] квантово-химическим методом ab initio исследовались 

транспортные свойства гофрированных zigzag графеновых нанолент. 

Объектом исследования являются  плоская графеновая нанолента типа 

zigzag,  гофрированность в виде ступеньки и дуги (волны) (рис.5). Ширина 

наноленты, имеющая край armchair, определялась количеством атомов 

углерода (N=7), лежащих на одной прямой вдоль края armchair. Для нанолент 

типа zigzag, имеющих гофрированность в виде ступеньки, высота ступеньки 

составляла 14 Å, а для нанолент типа zigzag, имеющих гофрированность в 

виде дуги (волны), амплитуда дуги (волны) составляла 17 Å. В результате 

исследований установлено, что вольт-амперная характеристика для 

гофрированной графеновой наноленты практически совпадает с вольт-

амперной характеристикой плоского графеновой наноленты (рис.6). Этот 

результат согласуется с результатами работы [29], что подтверждается 

малым изменением значения потенциала ионизации. Исследования 
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осуществлялись в программном пакете VASP с использованием квантово-

химического метода ab initio.  

 

 

Рисунок 5 – Принципиальная схема zigzag графеновых нанолент: а) плоская нанолента; б) 

нанолента, имеющих гофрированность в виде ступеньки; с) нанолента, имеющих 

гофрированность в виде дуги (волны) [40] 

 

 

Рисунок 6 – Вольт-амперная характеристика для гофрированных zigzag графеновых 

нанолент [40] 

 

В работе [42] исследуются электронные и магнитные свойства 

гофрированных zigzag графеновых нанолент с дефектами (рис.7). Зонная 
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структура гофрированных zigzag графеновых нанолент с дефектами 

представлена на рис. 8. В работе [42] показано, что величина гофрирования в 

zigzag графеновых нанолентах с дефектами определяется состоянием 

наноленты (находится ли структура в антиферромагнитном состоянии или в 

немагнитном состоянии). Соответственно, в этой структуре также может 

быть реализован взаимный переход между полупроводником и металлом. 

Более того, для полупроводников энергетическая щель проявляет колебания 

по мере увеличения величины гофрирования. Эти результаты являются 

важными для изготовления гибких устройств. 

 

 

Рисунок 7  – Гофрированная zigzag графеновая нанолента с дефектами [42] 
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Рисунок 8 - Zigzag наноленты с дефектами и соответствующие плотности состояний 

зарядов вблизи уровня Ферми для гофрированности на (a) 164°, (b) 163°, (c) 142°, (d) 141°. 

Красная сплошная линия и синяя пунктирная линия обозначают спин-вверх и спиновые 

поддиапазоны соответственно. Уровень Ферми обозначается горизонтальным зеленым 

пунктиром [42]. 

 

В этой работе [43] исследуются физические и химические свойства 

zigzag гофрированных графеновых нанолент с использованием метода ab 

initio. Объектом исследования является гофрированный графен с 

периодической волной вдоль одного направления (рис.9). Длина волны 

гофрированной графеновой наноленты составляет около 25 Å при сжатии на 

50%. Расчетные зонные структуры показывают, что конус Дирака 

практически не изменяется с увеличением сжатия (рис.10), что указывает на 

то, что они полуметаллические. Проводимость гофрированного графена 

уменьшается из-за перераспределения заряда при высокой степени сжатия. В 

работе [43] рассчитаны обменные энергии (разность энергий между 
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антиферромагнитными и ферромагнитные состояниями) также показывают, 

что zigzag наноленты без сжатия являются антиферромагнитными, потому 

что энергии антиферромагнитных состояний ниже, чем у ферромагнитных 

состояний. В то же время в работе [43] найдено, что антиферромагнитное 

основное состояние асимметричных zigzag нанолент более устойчиво, чем 

симметричное, из-за относительно более высокой обменной энергии (рис. 

11). 

 
Рисунок 9 – Периодическая zigzag гофрированная графеновая нанолента [43] 

 

 
Рисунок 10 – Зонные структуры zigzag гофрированных графеновых нанолент при разной 

степени сжатия. Уровень Ферми равен 0 эВ [43]. 
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Рисунок 11 – Зависимость обменной энергии zigzag гофрированной наноленты с 

асимметричными и симметричными краями от процентного соотношения сжатия [43]. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
 

По итогам выполнения данной работы было установлено, что 

проводимость графеновых нанолент zigzag и armchair при деформации 

сжатия остается близкой к проводимости металлов. 

Деформация сжатия не оказывает существенного влияния на плотность 

электронных состояний графеновых нанолент zigzag. 

При увеличении прикладываемого напряжения внешнего 

электрического поля ток резко уменьшается в гофрированной наноленте типа 

zigzag. 

Экспериментально установлено, что в графеновых нанолентах типа 

zigzag с дефектами в узкой полосе вдоль линии дефекта, создается идеальная 

одномерная металлическая область (“нить”), встроенная в идеальный 

графеновый лист. В связи с тем, такие наноленты с дефектами могут 

создавать строительные блоки для атомно-масштабной углеродной 

электроники. 
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Предполагается, что графеновые наноленты необходимо применять в 

качестве элементной базы в устройствах, в которых не требуется изменение 

проводящих свойств на протяжении всего времени работы устройства даже 

при значительных деформациях. 
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