
МИНОБРНАУКИ РОССИИ 

ФЕДЕРАЛЬНОЕ ГОСУДАРСТВЕННОЕ БЮДЖЕТНОЕ 

ОБРАЗОВАТЕЛЬНОЕ УЧРЕЖДЕНИЕ ВЫСШЕГО ОБРАЗОВАНИЯ 

«САРАТОВСКИЙ НАЦИОНАЛЬНЫЙ ИССЛЕДОВАТЕЛЬСКИЙ 

ГОСУДАРСТВЕННЫЙ УНИВЕРСИТЕТ ИМЕНИ Н.Г.ЧЕРНЫШЕВСКОГО» 

 
 

Кафедра радиотехники и электродинамики 
 

 

 

 

 

 

Слоистые пленки графен/УНТ с островковой структурой  
наименование темы курсовой работы полужирным шрифтом 

 

АВТОРЕФЕРАТ МАГИСТЕРСКОЙ РАБОТЫ 

 

 
 

студента (ки) 2 курса 2233 группы 
 

направления 03.04.03 «Радиофизика» профиль «Радиоэлектроника»  
код и наименование направления 

  институт физики  
наименование факультета 

  Иванов Евгений Романович  
фамилия, имя, отчества 

 

 

 

 

 

Научный руководитель 

д. ф. - м. н., профессор     

 
О. Е. Глухова  

должность, ученая степень, уч. звание подпись, дата Инициалы Фамилия 

 

Заведующий кафедрой 

д. ф. - м. н., профессор     О. Е. Глухова  
должность, ученая степень, уч. звание подпись, дата Инициалы Фамилия 

 
 

 

 
 

 

Саратов 2021 г. 
 
 

 

 

 



ВВЕДЕНИЕ 

На сегодняшний день наноразмерные электронные устройства получили 

большую популярность. Углеродные наноструктуры, являются одним из наиболее 

востребованных материалов для таких устройств.  Углеродная наноэлектроника 

основывается на использовании углеродных наноструктурных материалов: 

фуллеренов, нанотрубок, графена и его модификаций. 

 Уникальные свойства графена открытого в 2007 году учеными А.К. Геймом и 

К.С.Новоселовым, являются причиной исследования, как наиболее перспективных 

материалов для наноэлектроники, биосенсорики и оптоэлектроники. Важными 

задачами являются получение полупроводниковой наноэлектроники на основе 

графена, создание материала на его основе с запрещенной зоной и управление ее 

величиной. Для их решения необходимо изучение влияния примесей и дефектов на 

электронные свойства материалов на базе графена. При получении графена из 

оксида графена путем восстановления присходит изменение типа проводимости от 

диэлектрического до проводникового. Электрические свойства такого графена, 

значительно хуже, чем у чистого графена. Поэтому способ управления величиной 

электронной зоны без ухудшения проводимости графена остается актуальной 

задачей и на сегодняшний день.  

 Эффективным современным методом для моделирования процесса 

протекания тока в наноструктурах является метод неравновесных функций Грина-

Келдыша. В рамках данного метода возможно исследование влияния особенностей 

атомного строения на электронную проводимость наноразмерных проводников, 

благодаря чему в настоящее время можно детально исследовать влияние как 

регулярных, так и нерегулярных структурных модификаций на электропроводность 

наноструктур. 

 

Целью выпускной квалификационной работы является поиск 

закономерностей электрохимических и электрофизических свойств, на примере 

слоистых пленок Графен/УНТ с островковой структурой. 

 

 

 



 

Для достижения поставленной цели решались следующие задачи 

1. Построение атомистических моделей.  

2. Построение зон Бриллюэна и расчет зонной структуры исследуемой 

модели. 

3. Исследование электронного строения в рамках функционала электронной 

плотности в приближении сильной связи (метод DFTB), путем расчета 

плотности электронных состояний. 

4. Исследование электронной проводимости построенных моделей в рамках 

метода неравновесных функций Грина-Келдыша, путем вычисления 

функции пропускания. 

 

Несмотря на существенный прогресс методов, используемых для описания 

многоатомных систем, основанных на уравнении Шредингера, вычислительная 

сложность этих методов достаточно велика. Чтобы уменьшить вычислительную 

сложность можно использовать различные аппроксимации и эмпирические 

параметры. Ставший классическим метод сильной связи позволяет при помощи 

подбора эмпирических параметров описывать электронную структуру различных 

наноструктур и кристаллов на базе одноэлектронного уравнения Шредингера в 

приближении невзаимодействующих электронов с точностью, достаточной для 

практических применений. 

. Метод сильной связи учитывает только взаимодействие электронных оболочек 

атомов, расположенных близко друг к другу [8]. Чаще всего это соседи первого 

порядка, т.е. атомы, которые участвуют в образовании ковалентных связей. Но также 

существуют модификации, которые включают соседей дальних порядков. 

Вычислительная сложность данного метода сопоставима с вычислительной 

сложностью решения матричной задачи на собственные значения. 

Одноэлектронный гамильтониан представляется в виде: 

                                                𝐻 = 𝐻𝑎𝑡 + ∆𝑈,                                                (1) 

где 𝐻𝑎𝑡 - гамильтониан одного атома 

∆𝑈- разница между потенциалом, изолированного атома, и действующего в 

кристалле 



Предположим, что ∆𝑈 → 0 в центре каждого атома, тогда уравнение Шредингера 

запишется в виде: 

                                                 𝐻Ѱ𝑛𝑘(𝑟) = 𝐸𝑛Ѱ𝑛𝑘(𝑟),                                            (2) 

где Ѱ𝑛𝑘(𝑟) – волновая функция 

n - число волновых функций Блоха 

k – волновой вектор в первой зоне Бриллюэна. 

Представим волновую функцию  Ѱ𝑛𝑘(𝑟)  в виде линейной комбинации функции 

Блоха 𝜑𝑛𝑘(𝑟): 

                                              Ѱ𝑗(𝑘, 𝑟) = ∑ 𝑐𝑗𝑗(𝑘)𝜑𝑗(𝑘, 𝑟),𝑛
𝑗=1                                    (3) 

где 𝑐𝑗𝑗- коэффициенты, которые необходимо найти. 

Так как 𝜑𝑛𝑘(𝑟)  удовлетворяет  теореме Блоха, то суммирование будет происходить 

по орбиталям Блоха 𝜑𝑗(𝑘, 𝑟)  с одним и тем же волновым вектором. Собственное 

значение 𝐸𝑘 может быть получено из следующего выражения: 

                                         𝐸𝑛𝑘 =
⟨Ѱ𝑛|𝐻|Ѱ𝑛⟩

⟨Ѱ𝑛|Ѱ𝑛⟩
=

∫ Ѱ𝑛
∗ 𝐻Ѱ𝑛𝑑3𝑟

∫ Ѱ𝑛
∗ 𝑑3𝑟

.                                        (4) 

После подстановки получим 

                              𝐸𝑛𝑘 =
∑ 𝑐𝑖𝑗

𝑛
𝑖,𝑗=1 𝑐𝑖𝑗

∗ ⟨Ѱ𝑛|𝐻|Ѱ𝑛⟩

∑ 𝑐𝑖𝑗
𝑛
𝑖,𝑗=1 𝑐𝑖𝑗

∗ ⟨Ѱ𝑛|Ѱ𝑛⟩
=

∑ 𝐻𝑖𝑗𝑐𝑖𝑗 𝑐𝑖𝑗
∗𝑛

𝑖,𝑗=1

∑ 𝑆𝑖𝑗𝑐𝑖𝑗
𝑛
𝑖,𝑗=1 𝑐𝑖𝑗

∗ ,                                  (5) 

где 𝑆𝑖𝑗 - матрица интеграла перекрытия 

𝐻𝑖𝑗-матрица интеграла переноса 

𝑐𝑖𝑗
∗ -коэффициент, определяющий энергетический уровень. 

Отсюда 

                               
𝜕𝐸𝑖

𝜕𝑐𝑖𝑗
∗ =  

∑ 𝐻𝑖𝑗𝑐𝑖𝑗
∗𝑛

𝑖,𝑗=1

∑ 𝑆𝑖𝑗𝑐𝑖𝑗
∗ 𝑐𝑖𝑗

𝑛
𝑖,𝑗=1

−
∑ 𝐻𝑖𝑗𝑐𝑖𝑗

∗𝑛
𝑖,𝑗=1 𝑐𝑖𝑗

(∑ 𝑆𝑖𝑗𝑐𝑖𝑗
∗ 𝑐𝑖𝑗 )𝑛

𝑖,𝑗=1

2 ∑ 𝑆𝑖𝑗 𝑐𝑖𝑗 = 0.𝑛
𝑗=1                  (6) 

Умножив на ∑ 𝐻𝑖𝑗𝑐𝑖𝑗 𝑐𝑖𝑗
∗𝑛

𝑖,𝑗=1  и подставив 𝐸𝑖𝑘 во второй член, получим следующее 

выражение: 

                                               ∑ 𝐻𝑖𝑗
𝑛
𝑗=1 𝑐𝑖𝑗 = 𝐸𝑖 ∑ 𝑆𝑖𝑗

𝑛
𝑗=1 𝑐𝑖𝑗 .                                       (7) 

В результате уравнение Шредингера сведено к секулярному уравнению: 

 

                                                      (𝐻𝐼𝐽
0 − 𝜀𝑛𝑆𝑖𝑗)𝑐𝑖

𝑛 = 0.                                               (8) 

Расчеты электронных свойств слоистых пленок, основанные на приближении 



сильной связи, могут предсказать качественное поведение запрещенной зоны 

исследуемых моделей. 

Для проведения исследования электрофизических свойств слоистых пленок с 

островковой структурой была создана супер-ячейка с листами графена и УНТ. На 

(рис. 1) приведена атомистическая модель сегмента с листами графена и УНТ 

хиральностью (6,0), аналогичные модели были построены для слоистых пленок с 

УНТ типа «зигзаг» хиральностю (16,0) (рис. 2) и УНТ типа «кресло» хиральностью 

(5,5) (рис. 3). 

 

 

Рисунок 1 - Супер-ячейка слоистой пленки с островковой структурой, 

содержащая 2 листа графена шириной в 7 гексагон и УНТ типа «кресло» (5,5), 

транслированная в двух направлениях. 

 



 

Рисунок 2 - Супер-ячейка слоистой пленки с островковой структурой, 

содержащая 2 листа графена шириной в 1 гексагон и УНТ типа «зигзаг» (16,0), 

транслированная в двух направлениях. 

 

 

Рисунок 3 - Супер-ячейка слоистой пленки с островковой структурой, 

содержащая 2 листа графена шириной в 9 гексагон и 2 УНТ типа «зигзаг» (6,0), 

транслированная в двух направлениях. 

Была построена конфигурация слоистой пленки, состоящей из листов графена 

и УНТ различной хиральности, для исследования плотности электронных состояний 

проведены расчеты и построены графики DOS (рис. 4-6). 

 



 

Рисунок 4 - График плотности электронных состояний для модели слоистой пленки 

с островковой структурой, содержащей 2 листа графена шириной в 7 гексагон и 

УНТ типа «кресло» (5,5). 

 

Рисунок 5 - График плотности электронных состояний для модели слоистой пленки 

с островковой структурой, содержащей 2 листа графена шириной в 1 гексагон и 

УНТ типа «зигзаг» (16,0). 

 



 

Рисунок 6 - График плотности электронных состояний для модели слоистой пленки 

с островковой структурой, содержащей 2 листа графена шириной в 9 гексагон и 2 

УНТ типа «зигзаг» (6,0). 

 

Также была исследована зонная структура для трех исследуемых моделей 

слоистых пленок. Полученные зависимости изображены на (рис. 7-9). 

 

Рисунок 7 - Зонная диаграмма (20 уровней в близи уровня Ферми) для модели 

слоистой пленки с островковой структурой, содержащей 2 листа графена шириной 

в 7 гексагон и УНТ типа «кресло» (5,5). Красной пунктирной линией отмечена 

энергия Ферми. 



 

Рисунок 8 - Зонная диаграмма (20 уровней в близи уровня Ферми) для модели 

слоистой пленки с островковой структурой, содержащей 2 листа графена шириной 

в 1 гексагон и УНТ типа «зигзаг» (16,0). Красной пунктирной линией отмечена 

энергия Ферми. 

 

 

Рисунок 9 - Зонная диаграмма (20 уровней в близи уровня Ферми) для модели 

слоистой пленки с островковой структурой, содержащей 2 листа графена шириной 

в 9 гексагон и 2 УНТ типа «зигзаг» (6,0). Красной пунктирной линией отмечена 

энергия Ферми. 

 

 



 На рис. 10-12 приведены графики для функции пропускания слоистых пленок 

с островковой структурой в двух направлениях, вдоль оси X, вдоль оси Y. Из 

графиков электропроводности видно, что в зависимости от направления меняется 

тип проводимости исследуемой структуры. 

 

Рисунок 10 - Функция пропускания для модели слоистой пленки с островковой 

структурой, содержащей 2 листа графена шириной в 7 гексагон и УНТ типа 

«кресло» (5,5). График а) – соответствует направлению токопереноса вдоль оси Ox, 

б) соответствует направлению токопереноса вдоль оси Oy. 

 

 

Рисунок 11 - Функция пропускания для модели слоистой пленки с островковой 

структурой, содержащей 2 листа графена шириной в 1 гексагон и УНТ типа 

«зигзаг» (16,0). График а) – соответствует направлению токопереноса вдоль оси 

Ox, б) соответствует направлению токопереноса вдоль оси Oy. 



 

Рисунок 12 - Функция пропускания для модели слоистой пленки с островковой 

структурой, содержащей 2 листа графена шириной в 9 гексагон и 2 УНТ типа 

«зигзаг» (6,0). График а) – соответствует направлению токопереноса вдоль оси Ox, 

б) соответствует направлению токопереноса вдоль оси Oy. 

 

На рис. 13 приведены графики плотности электронных состояний. При 

сравнении графиков видно, что запрещенная зона изменяется в зависимости от 

хиральности УНТ для трех рассмотренных вариантов.   

 

 

 

 

 

 



 

Рисунок 13 - Плотность электронных состояний для трех исследуемых моделей. 

График 1 – соответствует конфигурации слоистой пленки с островковой 

структурой, содержащая 2 листа графена шириной в 9 гексагон и 2 УНТ типа 

«зигзаг» (6,0), 2 -  соответствует конфигурации слоистой пленки с островковой 

структурой, содержащей 2 листа графена шириной в 7 гексагон и УНТ типа 

«кресло» (5,5), 3 – соответствует конфигурации слоистой пленки с островковой 

структурой, содержащей 2 листа графена шириной в 1 гексагон и УНТ типа 

«зигзаг» (16,0). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В результате выполнения выпускной квалификационной работы было 

проведено исследование закономерностей электрофизических свойств слоистых 

пленок графен/УНТ с островковой структурой. В ходе решения основной задачи с 

применением описанных методов построены атомистические модели этих структур. 

На основе построенных моделей рассчитаны зонные диаграммы материалов, 

плотность электронных состояний, функция пропускания. Значение уровня Ферми 

для исследуемых материалов составило -4.679 E, eV для слоистой пленки с 

островковой структурой содержащая 2 листа графена шириной в 7 гексагон и УНТ 

типа «кресло» (5,5), -4.685 E, eV для слоистой пленки с островковой структурой, 

содержащая 2 листа графена шириной в 1 гексагон и УНТ типа «зигзаг» (16,0), -4.697 

E, eV для слоистой пленки с островковой структурой, содержащая 2 листа графена 

шириной в 9 гексагон и 2 УНТ типа «зигзаг» (6,0). Показано, что у первой 

вышеописанной модели металлический тип проводимости, у остальных моделей 

полупроводниковый тип проводимости.  

Исследование показало, что рассмотренные материалы являются 

перспективными для дальнейшего исследования и разработки электронных 

наноустройств. 
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