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ЕЛЕКТРОННI
ВЛАСТИВОСТI ФУНКЦIОНАЛIЗОВАНИХ
ГРАФЕНОВИХ НАНОСТРIЧОКУДК 621.315.592

Методами функцiонала електронної густини та псевдопотенцiалу iз перших принци-
пiв отриманi розподiли густини валентних електронiв та електроннi енергетичнi спе-
ктри для графенових нанострiчок, декорованих воднем, фтором або киснем. Продемон-
стровано вiдкриття забороненої зони для графенових нанострiчок шириною в 9,23 Å iз
зигзагоподiбним краєм, за її вiдсутностi у необмеженiй графеновiй площинi. Забороне-
на зона зi збiльшенням ширини графенових нанострiчок зменшується. Для графенових
нанострiчок, декорованих по краях воднем, заборонена зона зникає. Продемонстровано,
що взаємодiя атомiв водню з атомами вуглецю площини графенових нанострiчок, що
координованi вiдповiдно до sp2-гiбридизацiї, приводить до локальних змiн гiбридизацiї
до типу sp3.
К люч о в i с л о в а: графеновi нанострiчки, метод функцiонала електронної густини, ме-
тод псевдопотенцiалу.

1. Постановка задачi
та об’єкти дослiдження

Вплив країв на електронну структуру графено-
вих нанострiчок (ГНС) достатньо значний, а зна-
чить хiмiя ГНС суттєво вiдрiзняється вiд масив-
ного графену. Починаючи з перших робiт Ло-
ує зi спiвавторами [1], що на основi розрахун-
кiв за методом функцiонала електронної густи-
ни передбачили напiвметалiчний феромагнiтний
стан зигзагоподiбних графенових країв, ця пробле-
ма привертає серйозну увагу. У бiльшiй кiлькостi
це розрахунковi роботи, наприклад [2–6], що на-
правленi на визначення керуючих впливiв на еле-
ктронну структуру ГНС, котрi змiнюють їх про-
вiднiсть, магнiтнi, теплопровiднi та транспортнi
властивостi.

Графеновi нанострiчки являють собою подовже-
нi стрiчки графену з кiнцевою шириною, котрi мо-
жуть бути отриманi розрiзанням площини графе-
ну уздовж певних напрямкiв або лiтографiчними
методами [7–9]. Завдяки сiтковiй структурi графе-
нiв, можливi два прототипи їх країв, а саме сi-
длоподiбний край (рис. 1, б ) та зигзагоподiбний
(рис. 1, в) з рiзницею в 30◦ мiж напрямками цих
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орiєнтацiй. Крiм названих вище двох “iдеальних”
форм країв, у ГНС може реалiзовуватися бiльш
складна крайова геометрiя iз сiдлоподiбних та зи-
гзагоподiбних фрагментiв.

На рис. 2 наведена атомна будова ГНС iз сiдло-
подiбними та зигзагоподiбними краями з вiдповiд-
ними одиничними комiрками. Додержуючись по-
переднiх домовленостей [10], ГНС iз сiдлоподiбни-
ми (або зигзагоподiбними) краями з обох сторiн
класифiкують числом N димерних (або зигзагопо-
дiбних) лiнiй уздовж ширини стрiчки, як показано
на рис. 2.

У 2010 роцi Кару зi спiвробiтниками [11] вдало-
ся синтезувати сiдлоподiбну ГНС iз бездефектни-
ми краями та певної ширини у сiм лiнiй i це ста-
ло значною подiєю в областi створення речовин iз
передбаченими властивостями. Хоча подiбний син-
тез для iнших ГНС виявився не таким успiшним.
Типове лiтографiчне виготовлення ГНС включає
обробку кисневою плазмою, що робить дуже ймо-
вiрним пасивацiю країв ГНС не тiльки воднем. У
цьому випадку дуже важливо знати як крайова
та поверхнева функцiоналiзацiї впливають на фi-
зичнi властивостi ГНС. З iншого боку, функцiона-
лiзацiя може бути проведена навмисно для того,
щоб змiнити властивостi ГНС для можливих пра-
ктичних застосувань.
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Взагалi, вплив на електроннi властивостi ГНС їх
реальних країв, їх ширини та стану поверхнi ще не
достатньо зрозумiлий i цi дуже важливi проблеми
потребують подальших дослiджень.

2. Методи та об’єкти обчислень

У данiй роботi електроннi властивостi функцiо-
налiзованих ГНС дослiджувалися в розрахунках
iз перших принципiв: методами функцiонала еле-
ктронної густини та псевдопотенцiалу iз перших
принципiв. Результати були одержанi за допомо-
гою авторського програмного коду [12, 13], що ре-
алiзує алгоритм квантової динамiки, якщо одноча-
сно оптимiзуються змiннi електронної та ядерних
пiдсистем багатоатомної структури, або алгоритм
самоузгодженого розв’язку рiвнянь Кона–Шема,
якщо визначаються тiльки електроннi змiннi при
фiксованих атомних остовах.

Основнi стани електронно-ядерних систем ви-
являлися шляхом самоузгодженого розв’язку рiв-
нянь Кона–Шема, бо визначалися тiльки еле-
ктроннi змiннi при фiксованих атомних остовах.
Додержуючись Кона i Шема, електронна густи-
на записувалася у термiнах зайнятих ортонормо-
ваних одночастинкових хвильових функцiй:

n(r) =
∑
i

|ψi(r)|2. (1)

Точка на поверхнi потенцiальної енергiї в на-
ближеннi Борна–Оппенгеймера визначалася мiнi-
мумом по вiдношенню до хвильових функцiй енер-
гетичного функцiонала:

E [{ψi}, {Rj}, {αν}] =
∑
i

∫
Ω

d3rψ∗i (r)×

×
[
− ~2

2m
∇2

]
ψi(r) + U [{n(r)}, {Rj}, {αν}], (2)

де {Rj} – координати атомних остовiв, {αν} – всi
можливi зовнiшнi впливи на систему.

У загальноприйнятому формулюваннi мiнiмiза-
цiя енергетичного функцiонала (2) по вiдношен-
ню до одночастинкових орбiталей при накладених
на них додаткових умовах ортонормування приво-
дить до одночастинкових рiвнянь Кона–Шема:{
− ~2

2m
∇2 +

∂U

∂n(r)

}
ψi(r) = εiψi(r). (3)

Рис. 1. Сiткова структура графену (а) з видiленими сi-
длоподiбними та зигзагоподiбними напрямками. Графеновi
нанострiчки, вирiзанi з iдеальної площини графену уздовж
двох високо симетричних напрямкiв, називаються сiдло-
подiбними ГНС – сГНС (б ) та зигзагоподiбними ГНС –
зГНС (в)

Рис. 2. Вуглецевi N -cГНС (а) та N -зГНС (б ), що ском-
понованi з N сiдлоподiбних або зигзагоподiбних лiнiй вiд-
повiдно. Бiлi та чорнi кола iдентифiкують атоми вуглецю,
що вiдносяться до двох рiзних пiдґраток (А та В). Пря-
мокутники обмежують одиничнi комiрки вiдповiдної ГНС.
Пронумерованi атоми вiдповiдають номеру зигзагоподiбних
ланцюгiв або димерних лiнiй уздовж ширини нанострiчки

Розподiл електронiв по енергетичних зонах для Γ-
стану дослiджених структур отримувався шляхом
числового обчислення похiдної lim

ΔE→0
ΔN/ΔE, де

ΔN – кiлькiсть дозволених станiв, що припада-
ють на промiжок енергiї ΔE iз отриманого пiд час
дiагоналiзацiї матрицi Кона–Шема одночастинко-
вого енергетичного спектра, кiлькiсть значень в
якому контролюється розмiром розкладу хвильо-
вої функцiї. Вiдповiдно до iдеологiї функцiонала
електронної густини виявлялися зайнятi стани при
T = 0 К (стани валентних зон та стани в забороне-
нiй зонi, що пов’язанi з дефектами), що дозволяло
визначити положення рiвня Фермi, прив’язуючись
до останнього зайнятого стану, кiлькiсть яких ви-
значали половинною кiлькiстю електронiв (у зв’яз-
ку з неврахуванням спiну електрона).
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Рис. 3. Розподiли станiв у Γ-точцi зони Брiллюена суперґратки, що вiдтворювала графенову площину (а); ГНС шириною
в 5 атомних ланцюгiв з зигзагоподiбним краєм (б ); ГНС шириною в 7 атомних ланцюгiв (в) та для тiєї ж ГНС з атомами
водню на краях (г). У групi розподiлiв, верхнiй – вiдповiдає станам валентної зони, нижнiй – станам валентної зони та
наступному дозволеному стану. По горизонтальнiй осi вiдкладена енергiя в електрон-вольтах, по вертикальнiй – кiлькiсть
станiв

У зв’язку з тим, що алгоритм обчислень пе-
редбачає наявнiсть трансляцiйної симетрiї в дослi-
джуванiй атомнiй системi, спочатку створювалась
штучна суперкомiрка тетрагонального типу. Її па-
раметри i атомний базис визначалися об’єктом до-
слiдження. Тим самим в атомну систему вводила-
ся трансляцiйна перiодичнiсть у трьох напрямках,
тобто створювалася штучна тривимiрна перiоди-
чна система iз повторюваних у трьох напрямках
графенових стрiчок i, вiдповiдно, у двох графе-
нових площин. Але параметри комiрки i коорди-
нати атомiв у базисi були такими, що взаємодiї
мiж просторово повторюваними стрiчками (пло-
щинами) не було, що дозволяло аналiзувати по-
одиноку графенову стрiчку (площину) нескiнчен-
ної довжини.

3. Результати обчислень та їх обговорення

Для дослiдження еволюцiї електронних властиво-
стей графеноподiбних структур при пiд’єднаннi до

них атомiв H, F, O були створенi атомнi базиси
примiтивної комiрки штучної суперґратки для вiд-
творення нескiнченної в одному напрямку нано-
стрiчки. При цьому параметри комiрки були та-
кими, щоб у напрямку X змоделювати нескiнчен-
ну довжину стрiчки, у напрямку Y – обмеженiсть
стрiчки, так званими ребрами, а у напрямку Z –
вiльнi поверхнi. Обмеженiсть графенової площини
в одному напрямку, завершення країв нанострiчки
атомами водню та адсорбцiя на поверхнi атомiв во-
дню, фтору або кисню змiнюють електронну стру-
ктуру матерiалу.

Пiд час дослiдження були взятi п’ять або сiм зи-
гзагоподiбних ланцюгiв iз атомiв вуглецю (N = 5
або N = 7), якi визначають ширину стрiчки типу
N -зГНС (див. рис. 2). Для можливостi порiвнянь
виконувалися розрахунки i для нескiнченної гра-
фенової площини, теж використовуючи прийом су-
перґратки. При цьому параметри примiтивної ко-
мiрки були такими, щоб у напрямках Х, Y змо-
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Рис. 4. Розподiли станiв у Γ-точцi для ГНС шириною в 7 атомних ланцюгiв з зигзагоподiбним краєм та з атомами Н на
краях (а); для тiєї ж ГНС з додатковими двома атомами Н, що розташованi над сусiднiми атомами С по рiзнi боки вiд
площини (б ); для ГНС, що описана на рис. б, але з додатковими двома атомами F, що розташованi над атомами С по рiзнi
боки вiд площини в найближчих позицiях до атомiв Н (в); для ГНС, що описана на рис. в, але з двома атомами О замiсть
F (г). В групi розподiлiв, верхнiй – вiдповiдає станам валентної зони, нижнiй – станам валентної зони та наступному
дозволеному стану. По горизонтальнiй осi вiдкладена енергiя в електрон-вольтах, по вертикальнiй – кiлькiсть станiв

делювати нескiнченну площину, а у напрямку Z –
вiльнi поверхнi. Розробленi атомнi базиси для всiх
об’єктiв обчислення мали симетрiю, що мiстила в
своїй точковiй групi всього двi операцiї: тотожне
та iнверсне перетворення. Використовуючи автор-
ське програмне забезпечення, було отримано еле-
ктронний спектр для Γ-точки зони Брiллюена три-
вимiрної суперґратки, просторовi розподiли густи-
ни валентних електронiв та їх перетини. Необхiдно
звернути увагу на те, що Γ-точка для суперґра-
ткових розрахункiв носить змiст точки середнього
значення [13] в сенсi точки Балдересчi, що пред-
ставляє всi вектори зони Брiллюена.

Так, на рис. 3 наведено отриманi розподiли ста-
нiв валентних електронiв для рiзних графеноподi-
бних структур. Для можливостi визначення наяв-
ностi забороненої зони наводяться для кожної до-
слiдженої структури два розподiли: один – тiльки
для зайнятих при T = 0 К станiв (права енерге-

тична границя розподiлу визначає рiвень Фермi i
позначена значенням 0 eB), другий – для зайнятих
станiв плюс наступний дозволений вiльний при
T = 0 К стан (при цьому цей вiльний стан зони
провiдностi або не вiддiляється вiд попереднього
зайнятого стану у межах роздiльної здатностi гра-
фiка, або вiддiляється помiтним промiжком забо-
ронених енергiй). Видно, як вiдкривається заборо-
нена зона для ГНС шириною в 5 атомних ланцю-
гiв (9,23 Å) з зигзагоподiбним краєм (рис. 3, б )
при її вiдсутностi у необмеженiй графеновiй пло-
щинi (рис. 3, а). Для ГНС шириною у сiм атом-
них ланцюгiв (13,42 Å) з зигзагоподiбним краєм
(рис. 3, в) додатковi стани, що пов’язанi з неза-
вершеними зв’язками атомiв С на краях стрiчки,
розташованi дуже близько до зони провiдностi цiєї
ГНС (на рис. 3, в останнiй зайнятий i перший вiль-
ний стани злилися при роздiльнiй здатностi графi-
ка), тобто заборонена зона зi збiльшенням ширини
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Рис. 5. Розподiли густини валентних електронiв для необмеженої графенової площини: поздовжнiй перетин просторового
розподiлу через центри атомiв (а) та поперечний (б ); просторовi розподiли густини валентних електронiв для iзозначення
0,6–0,7 вiд максимального (в), для iзозначення 0,1–0,2 (г, д – рiзнi ракурси)

a

б
Рис. 6. Розподiли густини валентних електронiв для 5-
зГНС: поздовжнi перетини просторового розподiлу через
центри атомiв та поперечнi в околi атома С, найбiльш вiд-
даленого вiд країв (а); просторовий розподiл густини вален-
тних електронiв для iзозначення 0,8–0,9 вiд максимального
для атома С, найбiльш вiддаленого вiд країв (б )

зГНС зменшується; для ГНС, декорованих по кра-
ях воднем (рис. 3, г) заборонена зона зникає.

На рис. 4 наведено розподiли станiв валентних
електронiв у Γ-точцi зони Брiллюена суперґратки
для 7-зГНС з декорованими воднем краями при рi-
зних умовах адсорбцiї атомiв на її поверхнi, а саме:
два (на одиничну комiрку) адсорбованих на вiдста-
нi 1,07 Å вiд графенової площини атомiв Н, що роз-

ташованi над сусiднiми атомами С по рiзнi боки вiд
площини (при вибраному розмiрi одиничної комiр-
ки в даному розрахунку така кiлькiсть атомiв Н
в атомному базисi вiдтворювала концентрацiю ад-
сорбованих атомiв водню у 14,3%); 4 (на одиничну
комiрку) адсорбованих атомiв, iз них два атоми во-
дню, що розташованi на умовах описаних вище, та
два атоми фтору або кисню (концентрацiя 14,3%),
що вiддаленi вiд площини ГНС на 1,41 Å або 1,43 Å
вiдповiдно, i розташованi в найближчих позицiях
до Н по рiзнi боки вiд площини (загальна концен-
трацiя адсорбованих поверхнями ГНС атомiв ста-
новила 28,6%). Для порiвняння, на рис. 4, а наве-
дений розподiл для 7-зГНС з декорованими воднем
краями, але з чистими поверхнями. На рис. 4, в, г
вказанi стрiлкою стани р-електронiв атомiв O та F.
Аналiзуючи розподiли на рис. 4, можна визначити,
що адсорбцiя водню 7-зГНС у концентрацiї 14,3%
вивiльнює додатковi стани електронiв графенової
стрiчки, що групуються щiльно у зону бiля дна зо-
ни провiдностi (див. на рис. 4, б групу станiв спра-
ва). Додаткова адсорбцiя на цих гiдрогенiзованих
до концентрацiї 14,3% поверхнях 7-зГНС атомiв F,
O у концентрацiї 14,3% роздiляє додатковi стани у
верхнiй частинi забороненої зони.

Для дослiдження впливу на електроннi власти-
востi ГНС концентрацiї адсорбованого водню на
поверхнi 7-зГНС з декорованими воднем краями
була додатково розроблена одинична комiрка з
бiльшою кiлькiстю атомiв, а саме 42 атоми вугле-
цю проти 14 атомiв для використаної ранiше, що
дозволило зменшити розрахункову концентрацiю
адсорбованого водню до 4,8%. Порiвнюючи вели-
чини енергетичних дiапазонiв станiв, що займаю-
ться валентними електронами при T = 0 К у 7-
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Рис. 7. Поздовжнi та поперечнi перетини просторового розподiлу через центри атомiв 5-зГНС, з декорованими Н краями:
в околi атомiв С, найбiльш вiддалених вiд країв (а); в околi атомiв С, що обмежують стрiчку та взаємодiють з воднем (б );
тi самi позицiї атомiв, що описанi вище, тiльки для 7-зГНС

Рис. 8. Розподiли густини валентних електронiв для 7-зГНС, з декорованими Н краями та адсорбованими атомами водню
(концентрацiя 14,3%) в позицiях над сусiднiми атомами С, що найбiльш вiддаленi вiд країв, по рiзнi боки графенової
площини: просторовий розподiл густини валентних електронiв для iзозначення 0,5–0,6 вiд максимального (вигляд на
одиничну комiрку) (а); поздовжнi та поперечнi перетини просторового розподiлу в околi атома С, над яким адсорбований
атом водню (б ), в околi того ж атома С, але в ГНС, на якiй додатково адсорбований атом О, в найближчий до цього
атома С позицiї (над сусiднiм атомом вуглецю) (в)
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Рис. 9. Розподiли густини валентних електронiв для 7-зГНС, з декорованими Н краями та адсорбованими атомами
водню (концентрацiя 4,8%) в позицiях над сусiднiми атомами С, що найбiльш вiддаленi вiд країв, по рiзнi боки графенової
площини: просторовий розподiл густини валентних електронiв для iзозначення 0,8–0,9 вiд максимального (вигляд на
одиничну комiрку) (а); просторовий розподiл густини валентних електронiв для iзозначення 0,5–0,6 (б ); для iзозначення
0,1–0,2 (в); поздовжнiй та поперечний перетини просторового розподiлу в околi атома С, над яким адсорбований атом
водню (г)

зГНС з декорованими воднем краями без адсор-
бованого водню, та з водневим покриттям концен-
трацiєю у 4,8%, 14,3% та 100%, можна зробити ви-
сновок (по розширенню цих дiапазонiв для гiдро-
генiзованих ГНС до концентрацiй 4,8 % та 14,3 %
порiвняно з 0%) про вiдокремлення станiв iз ва-
лентної зони i винесення їх у заборонену зону, що
бiльш значимо для ГНС з бiльшою концентрацi-
єю водню. Повне ж покриття поверхонь 7-зГНС
воднем сильно звужує область дозволених станiв,
що знижує сумарну енергiю системи i збiльшує її
iнертнiсть.

Просторовi розподiли густини валентних еле-
ктронiв та їх перетини в рiзних точках простору
для дослiджених графенових структур наведено
на рис. 5–9.

Розподiл густини валентних електронiв для нео-
бмеженої графенової площини є однорiдним у пло-

щинi (див. рис. 5), на вiдмiну вiд розподiлiв у ГНС,
для яких можна видiлити такi характернi риси.
Для обмежених у одному напрямку, але не декоро-
ваних ГНС, визначається неоднорiднiсть розподi-
лiв у двох взаємно перпендикулярних напрямках –
у напрямку нескiнченної довжини стрiчки та на-
прямку її обмеження (порiвняй рис. 5 та 6). Для
ГНС, декорованих по краях воднем, ця неоднорi-
днiсть стає ще виразнiшою (рис. 7).

Адсорбцiя атомiв водню атомами вуглецю гра-
фенової площини, що повнiстю координованi вiд-
повiдно до sp2-гiбридизацiї, приводить до змiни –
вiд цiєї гiбридизацiї до sp3, що видно iз характер-
ного для алмазоподiбних структур розподiлу, ко-
трий сформувався у площинi ГНС пiд атомами во-
дню (рис. 8, а, б ).

При цьому, такого роду трансформацiя еле-
ктронної густини, що полягає у появi шнура з
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бiльшим значенням густини, спостерiгалася для 7-
зГНС, на яких водень адсорбується так, що обла-
стi трансформацiї електронної густини графену
пiд воднем перекриваються (концентрацiя водню
14,3%). Коли ж адсорбцiя водню вiдбувається з
меншою концентрацiєю, наприклад 4,8%, i областi
трансформацiї електронної густини графену пiд
воднем не перекриваються, то змiна типу гiбри-
дизацiї не спостерiгається (рис. 8).

Додаткова адсорбцiя на вже гiдрогенiзовану
ГНС атомiв iншого сорту, наприклад, фтору чи ки-
сню, в позицiї, найближчi до атомiв водню (а така
адсорбцiя найiмовiрнiша за ствердженням дослi-
дникiв [14], бо це мiсце в ГНС є найбiльш збурене),
знову обертає тип гiбридизацiї електронiв вуглецю
до sp2 (див. рис. 9, в).

Появу ефективних часткових зв’язкiв sp3 типу
у стрiчкових графенових структурах з пошкодже-
ними хiмiчними групами sp2 передбачали автори
[15, 16]. Вони стверджують, що наявнiсть тако-
го роду точкових дефектiв може бути використа-
на як корисний iнженерний пiдхiд для створення
нового класу вуглецевих напiвпровiдникiв, що мо-
жуть бути використанi в наноелектронiцi (зокре-
ма, й для створення польових транзисторiв). По-
дiбна змiна трикутної координацiї атомiв вуглецю
спостерiгалася i в одностiнкових чистих нанотруб-
ках на близьку до тетраедричної у фторованих на-
нотрубках [17] i вона можлива тiльки при замiнi
sp2-гiбридизацiї валентних станiв атомiв вуглецю
у вихiдних трубках на sp3-гiбридизацiю у нано-
трубках з приєднаними перпендикулярно до по-
верхнi атомами фтору. Таке розташування атомiв
фтору на стiнцi нанотрубки пiсля процесу фтору-
вання спостерiгалося в експериментах [18]. Аналi-
зуючи структуру отриманих рентгенiвських спе-
ктрiв поглинання фтор-вуглецевої фази, автори
зробили висновки, що при фторуваннi вуглеце-
вої нанотрубки атоми фтору не замiнюють ато-
ми вуглецю, а пiд’єднуються до нього по норма-
лi до стiнки, використовуючи C2pz-стан для зв’яз-
ку з атомом вуглецю i, таким чином, формую-
чи для останнього замiсть пласкої конфiгурацiї
просторову.

4. Висновки

Методами функцiонала електронної густини та
псевдопотенцiалу iз перших принципiв отрима-

но розподiли густини валентних електронiв та
електроннi енергетичнi спектри для графено-
вих нанострiчок, декорованих воднем, фтором
або киснем.

Продемонстровано вiдкриття забороненої зони
для ГНС шириною у 5 атомних ланцюгiв (9,23 Å)
з зигзагоподiбним краєм за її вiдсутностi у нео-
бмеженiй графеновiй площинi. Заборонена зона зi
збiльшенням ширини зГНС до 7 атомних ланцюгiв
(13,42 Å) зменшується. Для ГНС, декорованих по
краях воднем, заборонена зона зникає.

Встановлено, що адсорбцiя водню поверхнею 7-
зГНС у концентрацiї 14,3% вивiльнює додатковi
електроннi стани, що групуються щiльно у зону
бiля дна зони провiдностi. Додаткова адсорбцiя
на цих гiдрогенiзованих до концентрацiї 14,3% по-
верхнях 7-зГНС атомiв F, O у концентрацiї 14,3%
роздiляє додатковi стани у верхнiй частинi заборо-
неної зони.

Зроблено висновок для гiдрогенiзованих ГНС до
концентрацiй 4,8% та 14,3% у порiвняннi з 0% про
вiдокремлення станiв iз валентної зони i винесення
їх у заборонену зону, що бiльш значимо для ГНС з
бiльшою концентрацiєю водню. Повне ж покриття
поверхонь 7-зГНС воднем сильно звужує область
дозволених станiв, що знижує сумарну енергiю си-
стеми i збiльшує її iнертнiсть.

Продемонстровано, що розподiл густини вален-
тних електронiв для необмеженої графенової пло-
щини є однорiдним у площинi, на вiдмiну вiд роз-
подiлiв у ГНС, для яких можна видiлити такi хара-
ктернi риси. Для обмежених у одному напрямку,
але не декорованих ГНС, визначається неоднорi-
днiсть розподiлiв у двох взаємно перпендикуляр-
них напрямках – у напрямку нескiнченної довжи-
ни стрiчки та напрямку її обмеження. Для ГНС,
декорованих по краях воднем, ця неоднорiднiсть
стає ще виразнiшою.

Продемонстровано, що взаємодiя атомiв водню
з атомами вуглецю площини ГНС, що координо-
ванi вiдповiдно до sp2-гiбридизацiї, приводить до
локальних змiн гiбридизацiї до типу sp3.

Спостерiгалася трансформацiя електронної гу-
стини у виглядi неперервного “шнура” з бiльшим
значенням густини для 7-зГНС, на яких водень
адсорбується так, що областi трансформацiї еле-
ктронної густини графену пiд воднем перекриваю-
ться (концентрацiя водню 14,3%). Коли ж адсорб-
цiя водню вiдбувається з меншою концентрацiєю
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(4,8%), i областi трансформацiї електронної густи-
ни графену пiд воднем не перекриваються, то змi-
на типу гiбридизацiї не спостерiгається.

Показано, що додаткова адсорбцiя на вже гiдро-
генiзовану ГНС атомiв iншого сорту, наприклад,
фтору чи кисню, в позицiї, найближчi до атомiв
водню, знову обертає тип гiбридизацiї електронiв
вуглецю до sp2.
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ЭЛЕКТРОННЫЕ
СВОЙСТВА ФУНКЦИОНАЛИЗОВАННЫХ
ГРАФЕНОВЫХ НАНОЛЕНТ

Р е з ю м е

Методами функционала электронной плотности и псевдо-
потенциала из первых принципов получены распределения
плотности валентных электронов и электронные энергети-
ческие спектры для графеновых нанолент, декорированных
водородом, фтором или кислородом. Продемонстрировано
открытие запрещенной зоны для графеновых нанолент ши-
риной в 9,23 Å с зигзагоподобным краем, при ее отсутствии
в неограниченной графеновой плоскости. Запрещенная зо-
на с увеличением ширины графеновых нанолент уменьша-
ется. Для графеновых нанолент, декорированных по краям
водородом, запрещенная зона исчезает. Продемонстрирова-
но, что взаимодействие атомов водорода с атомами углеро-
да плоскости графеновых нанолент, координированных в
соответствии с sp2-гибридизацией, приводит к локальным
изменениям гибридизации к типу sp3.

R.M. Balabai

ELECTRONIC PROPERTIES
OF FUNCTIONALIZED GRAPHENE NANORIBBONS

S u m m a r y

Distributions of valence electron density in and the electron en-

ergy spectrum of graphene nanoribbons covered with hydrogen,

fluorine, or oxygen atoms have been calculated ab initio in the

framework of the density functional and pseudopotential theo-

ries. The emergence of a forbidden gap for graphene nanorib-

bons with zigzag edges and 9.23 Å in width and its absence

in an unconfined graphene plane are shown. The forbidden

gap is demonstrated to decrease, as the graphene nanoribbon

width increases. For graphene nanoribbons with hydrogen-

decorated edges, the energy gap disappears. The interaction

between a hydrogen atom and carbon atoms in the graphene

nanoribbon plane that are coordinated in accordance with the

sp2-hybridization is shown to induce local changes of the hy-

bridization to the sp3 type.

400 ISSN 2071-0194. Укр. фiз. журн. 2013. Т. 58, № 4


