Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 89, ćżŕ. 7, ś. 412 { 417 © 2009 č. 10 ăŕřěń£

Čřăťěŋ-ŋăŋőšřşąŋżě śšřşłšşřż: śšřőěŋĺě ĺ ¡ŋěřčěšĺłă őąřăğőćăŋĺ£

Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ^{1)}, Ě. Ť. Ÿěłă^+, Ă. Ă. Ăřš¿ţ

Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ŘĂŊ, 119334 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

+Řőśśĺľśłĺľ şŋĺćěřśĺšěš ďřşęąż ŋăřőďőć ŘŤ, 117198 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 27 ťěćřăń£ 2009 č.

Řăśśňőšřěŋ ŋőćżľ łńăśś şčńěřőďŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř: łőćăńěšŋő-(ĺńĺ ňőńěłşń£řŋő-)ść£ğăŋŋżţ ťřăčňěŋšőć čřăťěŋă ĺ şčńěřőďŋőľ ŋăŋőšřşąż. Řăśůěšż ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłĺň ĺ ňőńěłşń£řŋő-ďĺŋăňĺůěśłĺň ňěšőďăňĺ ŕőłăğăńĺ, ůšő ŋăĺąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ şśšőľůĺćżě śĺśšěňż { ¡šő śšřşłšşřż, őąřăğş¿źĺěś£ ŕřĺ śőěďĺŋěŋĺĺ ăšőňőć łřă£ ŋăŋőšřşąż ł ŕńőśłőňş şůăśšłş čřăťěŋőćőčő ŋăŋőťřăčňěŋšă ĺńĺ ăšőňőć ěčő łřă£ ś ăšőňăňĺ ŋăŋőšřşąż, ŋăţőď£źĺňĺś£ ŋă őąřăğş¿źěľ ěě űĺńĺŋďřă, ă šăłęě čřăťěŋőćżě ŋăŋőńěŋšż, \ŕřĺłńěěŋŋżě" ł ŋăŋőšřşąě śĺńăňĺ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśă ćďőńĳ ŋěě.

PACS: 71.15.Pd,81.05.Zx, 81.07.De, 81.07.N6

Ććěďěŋĺě. Ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ł śšřşłšşřăň ĺğ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą ĺ čřăťěŋőć ŕřő£ćń£ěšś£ őčřőňŋżľ ĺŋšěřěś ŕřěęďě ćśěčő łăł ł ŋőćżň ńěčłĺň ŕřőćőď£źĺň ňăšěřĺăńăň, ł šőňş ęě őąńăďă¿źĺňĺ şŋĺłăńĳŋżňĺ ňěţăŋĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ. Ŕřőňżÿńěŋŋőě łřşŕŋőňăśÿšăąŋőě ŕőńşůěŋĺě őďŋőśńőľŋżţ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą śšăńő řěăńĳŋżň ŕőśńě řăąőšż Ţăšő ś śőšřşďŋĺłăňĺ [1]. Śőćśěň ŋěďăćŋő £ŕőŋśłĺňĺ ĺśśńěďőćăšěń£ňĺ ŕőńşůěŋ łőňŕőğĺš ĺğ ŋăŋőšřşąŋőľ śšřşłšşřż, ŕőłřżšőľ čřăťěŋőćżňĺ śńő£ňĺ [2]. Ňż ŕřěďńőęĺńĺ ćőğňőęŋżľ ňěţăŋĺğň łőćăńěŋšŋőľ ść£- ğĺ őšłřżšőľ ţĺňĺůěśłĺ ăłšĺćŋőľ ůăśšĺ ŋăŋőšřşąż ś śěřěďĺŋőľ čřăťěŋőćőčő łşśőůłă [3].

Ĺğćěśšŋő šăłęě, ůšő őšďěńĳŋżě őďŋőśńőľŋżě şčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąż (single-wall nanotubes { SWNT) [4] ĺ čřăťěŋőćżě ŋăŋőłşśőůłĺ (graphene nanopane { GNP) [5 { 7] ĺ ŋăŋőńěŋšż (graphene nanoribbon { GNR) [6]) ňőęŋő ŕőńşůĺšĳ ć śŕěűĺăńĳŋő ŕřĺčőšőćńěŋŋżţ řăśšćőřăţ. Ŕő¡šőňş ňż ŕőńăčăěň, ůšő ňőęŋő ŕřĺčőšőćĺšĳ ŕőďőąŋżľ řăśšćőř ĺ ĺğ śňěśĺ ťřăčňěŋšőć SWNT ĺ GNP (ĺńĺ GNR). Ŕőśłőńĳłş őąă ťřăčňěŋšă ţĺňĺůěśłĺ ăłšĺćŋż ĺ ţăřăłšěřĺğş¿šś£ ğŋăůĺšěńĳŋżňĺ ďőŋőřŋő-ăłűěŕšőřŋżňĺ śćőľśšćăňĺ [4], ňőęŋő őęĺďăšĳ őąřăğőćăŋĺ£ ć řăśšćőřě ďćşţ šĺŕőć łőňŕőğĺšőć ¡šĺţ ťřăčňěŋšőć, ă ĺňěŋŋő, łőćăńěŋšŋő ść£ğăŋŋżţ ŕřĺ ňăńżţ ňěęťřăčňěŋšŋżţ řăśśšő£ŋĺ- £ţ ĺ śńăąő ść£ğăŋŋżţ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćżţ łőňŕńěłśőć ŋă ąőńĳÿĺţ řăśśšő£ŋĺ£ţ. Ć řăąőšě řăśśňăšřĺćă¿šś£ łőňŕőğĺšŋżě śšřşłšşřż, őąřăğőćăŋĺ£ łőšőřżţ ňőęŋő őęĺďăšĳ ć šăłĺţ śńăąő řăğąăćńěŋŋżţ řăśšćőřăţ.

1)e-mail: cherno@sky.chph.ras.ru

Ňěšőďż řăśůěšă. Řăśůěš řěăłűĺľ łőćăńěŋšŋőčő ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ŋăŋőšřşą ł čřăťěŋăň ĺ ŋăőąőřőš ążń őśşźěśšćńěŋ ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ŋăřşÿěŋŋőľ śĺňňěšřĺĺ ŋěőčřăŋĺůěŋŋőčő Ţăřšřĺ-Ťőłă (unrestricted broken spin-symmetry Hartree-Fock { UBS HF), řěăńĺğőćăŋŋőčő ć ćĺďě ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłőčő řăśůěšă ć ćěřśĺĺ AM1, łőšőřżľ şśŕěÿŋő ŕřĺňěŋ£ńś£ ďń£ řăśůěšă ţĺňĺůěśłőľ ăłšĺćŋőśšĺ ťşńńěřěŋőć [7], şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą [8, 9] ĺ čřăťěŋă [10]. Ďń£ řăśÿĺřěŋĺ£ ćőğňőęŋőśšěľ łćăŋšőćőţĺňĺůěśłőčő (ŁŢ) řăśůěšă ŕřĺ řăśśňőšřěŋĺĺ łőŋťĺčşřăűĺľ ś ąőńĳÿĺň ůĺśńőň ăšőňőć ĺ ďń£ şůěšă ćńĺ£ŋĺ£ šěňŕěřăšşřż ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ňěšőď ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ (ŇĎ) ś ŕőšěŋűĺăńăňĺ Ńěŋŋăřďă-Ďęőŋśă ĺ Šěřśőćă-Ąřěŋŋěřă, śŕěűĺăńĳŋő ŕőďőąřăŋŋżňĺ ďń£ őŕšĺňĺğăűĺĺ şčńěřőďŋżţ śšřşłšşř (śň. [11] ĺ śśżńłĺ ć ŋěľ).

Łőćăńěŋšŋő-ść£ğăŋŋżě śšřşłšşřż. Őąőğŋăůĺň řăśśňőšřěŋŋżě łőňŕőğĺšŋżě śšřşłšşřż łăł Ă/Ć ( łăęďżľ ĺğ ŕăřšŋěřőć Ă ĺ Ć śőőšćěšśšćş¿š ńĺąő NT ńĺąő GNP), ć łőšőřőň ŋă ŕěřćőň ňěśšě śšőĺš ąőńěě řěăłšĺćŋżľ ŕăřšŋěř. Řăśśňőšřĺň ćŋăůăńě łőňŕőğĺšż NT/GNP_h, őąřăğş¿źĺěś£ ŕřĺśőěďĺŋěŋĺěň řăğńĺůŋżţ ŋăŋőšřşąőł ś őšłřżšżň łőŋűőň ł śěřěďĺŋě čřăťěŋőčő ńĺśšă ć ťőřňě čěłśăčőŋă GNP_h (řĺś.1). NT ŕăřšŋěřż ŕřěďśšăćńěŋż ťřăčňěŋšăňĺ (12,0), (6,6) ĺ ţĺřăńĳŋőľ (11,2) ŋăŋőšřşąőł, śőĺğňěřĺňżţ ŕő ďĺăňěšřş (ß 1 ŋň) ĺ ďńĺŋě (ß 2 ŋň). Ăšőňăřŋă£ ţĺňĺůěśłă£ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĳ (ĂŢĆ, ŕńőšŋőśšĳ ¡ťťěłšĺćŋő ŋěśŕăřěŋŋżţ ¡ńěłšřőŋőć ŋă ăšőňě N_{DA}) ŋă őšłřżšżţ łőŋűăţ ŋăŋőšřşąőł ąńĺğłă ł ěďĺŋĺűě [8, 9], ůšő őąşśńőćńĺćăěš ćżśőłş¿ ¡ťťěłšĺćŋőśšĳ ţĺňĺůěśłőčő ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ŋăŋőšřşąőł ł čřăťěŋş ś őąřăğőćăŋĺěň śšřşłšşř šĺŕă \řşůłĺ ňőńőšłă". ŁŢ ĺ ŇĎ

412 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009

Řĺś.1. Śšřşłšşřż NT/GNPh: (a) { ŋăŋőšřşąă (12,0) ś ţĺňĺůěśłĺ ăłšĺćŋżňĺ ăšőňăňĺ C (śćěšńżňĺ łřşęłăňĺ) ŋă łőŋűě ŕőďţőďĺš ł śěřěďĺŋě čřăťěŋőćőčő ŋăŋőłşśőůłă, (b) { šě ęě şčńěřőďŋżě ŋăŋőőąžěłšż ŕőśńě řěăłűĺĺ ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£; (c) ĺ (d) { ŋăŋőšřşąż (6,6) ĺ (11,2) ś ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżň čřăťěŋőň. Šěňŋżě łřşęłĺ ŋă řĺś.(b)-(d) { sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżě ăšőňż ŋă čřăŋĺűě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£

řăśůěšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő ŕřĺ śšăřšőćżţ ňěęťřăčňěŋšŋżţ řăśśšő£ŋĺ£ţ ˇ 0:25 ŋň šřşąłĺ ŕřĺśőěďĺŋ£- ¿šś£ ł čřăťěŋş ś őąřăğőćăŋĺěň čřăŋĺűż řăğďěńă ĺğ ăšőňőć şčńěřőďă ć sp^3-łőŋťĺčşřăűĺĺ, őąřăğş¿źĺţ ňěęťřăčňěŋšŋżě ţĺňĺůěśłĺě Ś-Ś ść£ğĺ. Ňż řăśśňăšřĺćăěň čřăťěŋőćżě ťřăčňěŋšż ś łřă£ňĺ \ğĺčğăčŋőľ" ĺ \łřěśěńĳŋőľ" ťőřň, ŕőśłőńĳłş šăłĺě łőŋťĺčşřăűĺĺ ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ŕőńşůă¿šś£ ć ¡łśŕěřĺňěŋšăţ. Šăł ŋěďăćŋő ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ś ŕőňőźĳ¿ ŋăŋőůăśšĺű Fe [12] ĺńĺ Ni [13] ňőęŋő łőŋšřőńĺřşěňő ŋăřěğăšĳ ŕőďőąŋżě ŋăŋőčřăťěŋż.

Ŕőłăğăŋŋżě ŋă řĺś.1 śšřşłšşřż ŕőńşůěŋż ć řěğşńĳšăšě ŇĎ řăśůěšă. Łőňŕőğĺšż łőŋťĺčşřĺřőćăńĺśĳ šăłĺň őąřăğőň, ůšőąż őąěśŕěůĺšĳ ňăłśĺňăńĳŋş¿ ğőŋş łőŋšăłšă, ćłń¿ůă¿źş¿ śřăćŋĺňżě ůĺśńă sp^3-čĺąřĺďĺğőćăŋŋżţ ăšőňőć ş ćśěţ łőňŕőğĺšőć. İŋěřčěšĺůěśłş¿ şśšőľůĺćőśšĳ łőňŕőğĺšőć ąşďěň ţăřăłšěřĺğőćăšĳ ĺğňěŋěŋĺěň ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ E, őŕřěďěń£ěňőľ ŕő ťőřňşńě

E(eV/atom) = (E_{st} � E_G � E_{NT} )=N_{st};

čďě ¡ŋěřčĺĺ E_G, Ě_{NT} ĺ Ě_{st} śşšĳ ¡ŋěřčĺĺ čřăťěŋőčő ĺ ŋăŋőšřşąŋőčő ťřăčňěŋšőć ĺ ĺţ łőćăńěŋšŋő-ść£ğăŋŋőľ śšřşłšşřż ś ůĺśńőň ăšőňőć N_{st}, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕőńşůěŋŋżě ďăŋŋżě ŕřĺćěďěŋż ć šăąńĺűě. Ŋăŋőšřşąłĺ (6,6) ĺ (12,0) őšńĺůă¿šś£ łőŋťĺčşřăűĺěľ śćőąőďŋżţ łőŋűőć ĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, ğŋăůěŋĺ£ňĺ ĂŢĆ ŕřĺňěřŋő ŋă 10% ć ŕőńĳğş ğĺčğăčŋőčő łőŋűă. İšőňş śőőšćěšśšćşěš őęĺďăěňőě ŋăŕřăćńěŋĺě ĺğňěŋěŋĺ£ ŕőńŋőľ

¡ŋěřčĺĺ (śň. šăąńĺűş). Ć ğőŋě łőŋšăłšă ţĺřăńĳŋőľ šřşąłĺ ś čřăťěŋőň őąřăğşěšś£ ąőńĳÿě ňěęťřăčňěŋšŋżţ Ś-Ś ść£ğěľ (14 ćňěśšő 12 ć ďćşţ ŕěřćżţ śńşůă- £ţ). Őďŋăłő, ŋěśňőšř£ ŋă ¡šő, őąřăğőćăŋĺě łőňŕőğĺšă ňěŋěě ćżčőďŋő, ŕőśłőńĳłş, łăł śńěďşěš ĺğ šăąńĺűż, ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ łőňŕőğĺšă ŕő ăąśőń¿šŋőľ ćěńĺůĺŋě ňěŋĳÿě šăłőćőľ ďń£ śăňőľ šřşąłĺ. Šăłĺň őąřăğőň, ĺğ šřěţ řăśśňőšřěŋŋżţ łőňŕőğĺšőć śšřşłšşřă NT(12,0)/GNP_h őłăğżćăěšś£ ŋăĺąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋőľ łăł ŕő ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ 7.097 ¡Ć, šăł ĺ ŕő śšăąĺńĳŋőśšĺ (ćżĺčřżÿş E = 0:024 ¡Ć).

Łőňŕőğĺšż GNR/NT, őšćěůă¿źĺě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ¿ čřăťěŋőćőčő ŋăŋőťřăčňěŋšă ł űĺńĺŋďřĺůěśłőľ ŕőćěřţŋőśšĺ ŋăŋőšřşąłĺ, ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.2. Ŕřĺ łőŋťĺčşřĺřőćăŋĺĺ łőňŕőğĺšőć ňż ĺśţőďĺńĺ ĺğ

Řĺś.2. Łőćăńěŋšŋő-ść£ğăŋŋżě GNR/NT śšřşłšşřż: (a) { Ŋăůăńĳŋżľ ¡šăŕ ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ \ğĺč-ğăč" (Z)- łřă£ čřăťěŋőćőčő ťřăčňěŋšă 12AGNR ŕřĺ ěčő ŕőďţőďě śąőłş ł őąřăğş¿źěľ ŋăŋőšřşąż (6,6), šěňŋżě łřşęłĺ { ţĺňĺůěśłĺ-ăłšĺćŋżě ăšőňż; (b) { őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋă£ śšřşłšşřă 12AGNR{384}/(6,6)HT{180} ĺğ łőćăńěŋšŋő-ść£ğăŋŋżţ őąžěłšőć, šěňŋżě łřşęłĺ { sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżě ăšőňż ŋă čřăŋĺűě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£, (ś) őąźĺľ ćĺď őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋőľ śšřşłšşřż 8ZGNR{72}/NT(8,0){160} ś ćżďěńěŋŋżňĺ šěňŋżňĺ ăšőňăňĺ ŋă \śřěğě" ŋăŋőšřşąż: ŋăŋőšřşąă (8,0) ŕřĺśőěďĺŋěŋă ř£ďőň ăšőňőć A ł \łřěśěńĳŋőňş" łřă¿ čřăťěŋőćőľ ŋăŋőńěŋšż 8ZGNR; (d) { ţĺňĺůěśłă£ ăłšĺćŋőśšĳ ăšőňőć ŋă śřěğě { ůĺśńő ŋă ăšőňě ěśšĳ ŕńőšŋőśšĳ ŋěśŕăřěŋŋżţ ¡ńěłšřőŋőć NDA. Ć ťĺčşřŋżţ śłőąłăţ şłăğăŋő ůĺśńő ăšőňőć ćő ťřăčňěŋšě

šőčő őąśšő£šěńĳśšćă, ůšő ŋăĺąőńěě ţĺňĺůěśłĺ ăłšĺćŋżě ăšőňż ŋăŋőčřăťěŋőć řăśŕőńăčă¿šś£ ŋă ěčő łřă£ţ [10, 14]. Řěğşńĳšăš ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ťřăčňěŋšőć őłă-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009

Ŕőńŋżě ¡ŋěřčĺĺ ťřăčňěŋšőć E_i ĺ řăğńĺůŋżţ śšřşłšşř ĺğ ŋĺţ Est, ă šăłęě ćżĺčřżÿ ŕő ¡ŋěřčĺĺ E ć ŕřőűěśśě ĺţ łőćăńěŋšŋőčő ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ (ŕřĺćěďěŋż ăąśőń¿šŋżě ğŋăůěŋĺ£ ć ěďĺŋĺűăţ ¡Ć/ăšőň)

Śšřşłšşřă Łőńĺůěśšćő İŋěřčĺ£ Ei ˚EiNi/Ns, E = Est � ˚Ei, ăšőňőć Ni (ĺńĺ Est) ¡Ć/ăšőň Ni/Ns, ¡Ć/ăšőň ¡Ć/ăšőň NT(6,6) 180 7.0332 NT(12,0) 240 7.0782 NT(11,2) 242 7.0773 GNPh 384 7.069 NT(12,0)/GNP_h 624 7.0969 7.0725 E = 0.0244 (řĺś.1a) NT(6,6)/GNP_h 564 7.0623 7.0577 E = 0.0046 (řĺś.1c) NT(11,2)/GNPh 626 7.0741 7.0722 E = 0.0019 (řĺś.1d) 8ZGNR 136 6.8445

2�8ZGNR/NT(12,0) 512 6.9691 6.9540 E = 0.0151

(řĺś.3a) 8ZGNR/2NT(12,0) 616 7.0389 7.0266 E = 0.0123

4�8ZGNR/ 82 7.271

NT(12,0) \łřĺśšăńń", (¡ńěňěŋšăřŋă£

(řĺś.3f) £ůěľłă) Čřăťĺš (AB śšřşłšşřă) 7.34

ğżćăěšś£ őďĺŋăłőćżň, ćŋě ğăćĺśĺňőśšĺ őš šőčő, ĺśŕőńĳğőćăŋż ńĺ ďń£ ĺţ ŕőńşůěŋĺ£ ňěšőďż ŇĎ (řĺś.2b) ĺńĺ ŁŢ (řĺś.2ś, d).

Ŋă řĺś.2d ŕőłăğăŋő ĺğňěŋěŋĺě řăśŕřěďěńěŋĺ£ ĂŢĆ ŕő ăšőňăň ŕőŕěřěůŋőčő śěůěŋĺ£ šřşąłĺ (8,0). Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺśşŋłă, ťőřňă űĺńĺŋďřĺůěśłőčő śěůěŋĺ£ šřşąłĺ ĺ ĂŢĆ ěě ăšőňőć ňěŋ£ěšś£ ŕřĺ őąřăğőćăŋĺĺ ŋă ěě őąřăğş¿źěľ sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć ŕőśńě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ŋăŋőčřăťěŋă. Řăśůěš ďń£ śćőąőďŋőľ šřşąłĺ ŕőłăğăń [9], ůšő N_{DA} ¸= 0:3 ďń£ ćśěţ ăšőňőć ŋă \śřěğě" ŋăŋőšřşąż, ďőłăğżćă£ ěě ŋěŋşńěćş¿ ţĺňĺůěśłş¿ ăłšĺćŋőśšĳ, ŕřő£ćń£¿źş¿ś£ ŕřĺ ťşŋłűĺőŋăńĺğăűĺĺ SWNT [4, 15]. Ŕőśńě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ł \łřěśěńĳŋőňş" łřă¿ 8ZGNR (őąőğŋăůěŋĺ£ řăğńĺůŋżţ GNR śň. ć [16]) ťřăčňěŋšă ŋăŋőšřşąż (8,0) ŋă ěě śřěğě ŋăĺąőńěě řěăłűĺőŋŋżňĺ őśšă¿šś£ šőńĳłő ăšőňż ćąńĺğĺ Ă-ř£ďă sp^3-ăšőňőć ĺ ř£ď ăšőňőć C, řăśŕőńőęěŋŋżţ ŋă şůăśšłě śřěğă ś ŋăĺąőńĳÿěľ łřĺćĺğŋőľ (ŋă ŕřőšĺćőŕőńőęŋőľ Ă-ř£ďş őąřăğş¿źěľ). Šăłĺň őąřăğőň, ďřşčőňş čřăťěŋőćőňş ŋăŋőťřăčňěŋšş ś \łřěśěńĳŋżň" łřăěň ćżčőďŋő ŕőďőľšĺ ĺ ŕřĺśőěďĺŋĺšĳś£ ł ŕőďőąŋőľ GNR/NT śšřşłšşřě, ŋăŕřĺňěř, ś ŕřőšĺćőŕőńőęŋőľ śšőřőŋż, łăł ¡šő ŕőłăğăŋő ŋă řĺś. 3a. İŋěřčěšĺůěśłĺ šăłőě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺě őłăğżćăěšś£ ćěśĳňă ćżčőďŋżň, ŋăŕřĺňěř, ć śńşůăě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ďćşţ čřăťěŋőćżţ ńěŕěśšłőć ł ŋăŋőšřşąě (12,0) śšăąĺńĳŋă£ śšřşłšşřă 2 � 8ZGNR=NT(12; 0) őłăğżćăěšś£ ś ćżĺčřżÿěň E = 0:015 ¡Ć { śň. šăąńĺűş.

Ŕőśńěďş¿źă£ ŕőśńě šăłőčő ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ďěťőřňăűĺ£ ťřăčňěŋšă ŋăŋőšřşąż (12,0) ćżğżćăěš ŕěřěřăśŕřěďěńěŋĺě ţĺňĺůěśłőľ ăłšĺćŋőśšĺ ăšőňőć ŋă ŋěľ, ĺ, ć ŕřĺŋűĺŕě, ŋĺůšő ŋě ğăŕřěźăěš ŕřĺśőěďĺŋ£šĳś£ ďřşčĺň čřăťěŋőćżň ŋăŋőťřăčňěŋšăň ł őąřăğőćăćÿĺňś£ ŋőćżň ţĺňĺůěśłĺ ăłšĺćŋżň sp^2-ăšőňăň ŋăŋőšřşąŋőčő ťřăčňěŋšă. Čřăťěŋőćżľ ťřăčňěŋš ć śšřşłšşřě 8ZGNR/NT(12,0) ňőęěš ŕřĺśőěďĺŋĺšĳ ś ďřşčőčő śćőěčő łőŋűă ćšőřőľ ťřăčňěŋš ŋăŋőšřşąż ĺ őąřăğőćăšĳ śšřşłšşřş 8ZGNR/2NT(12,0) ś ćżĺčřżÿěň E = = 0:012 ¡Ć (šăąńĺűă). Ěśšěśšćěŋŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ć řăśšćőřě śňěśĺ čřăťěŋőćżţ ĺ ŋăŋőšřşąŋżţ ťřăčňěŋšőć ňőčşš őąřăğőćăšĳś£ ŋăŋőśšřşłšşřż ĺğ ąőńĳÿěčő ĺţ łőńĺůěśšćă, ść£ğăŋŋżţ łőćăńěŋšŋő ňěęďş śőąőľ. Ňż ŕőśšřőĺńĺ ĺ őŕšĺňĺğĺřőćăńĺ ŕřĺňěřż šăłĺţ śšřşłšşř { ťřăčňěŋšă ŋăŋőšřşąż (12,0) ś ďćşň£, ůěšżřĳň£ ĺ ÿěśšĳ¿ čřăťěŋőćżňĺ ńěŕěśšłăňĺ ŋăŋőńěŋš 8ZGNR (GNR/NT \ÿěśšěřěŋłĺ") { řĺś.3a-f. ŇĎ řăśůěš ŕőłăğżćăěš, ůšő łăęďőě ŕőśńěďş¿źěě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺě ńěŕěśšłă (ĺńĺ ťřăčňěŋšă šřşąż) ł ŕřěďżďşźěľ śšřşłšşřě şćěńĺůĺćăěš śšăąĺńĳŋőśšĳ ŕőśńěďş- ¿źěľ łőćăńěŋšŋő-ść£ğăŋŋőľ śšřşłšşřż. Šăł, ŋăŕřĺňěř, őąřăğőćăŋĺě ŕěřĺőďĺůěśłőľ śšřşłšşřż { \łřĺśšăńńă" 2D-4�8ZGNR/NT(12,0) ś łćăďřăšŋőľ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłőľ ś řăğňěřőň a = 3:34 ŋň ŕřĺňěřŋő ŋă 0.2 ¡Ć/ăšőň ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋěě őšďěńĳŋő ćğ£šżţ ťřăčňěŋšőć, ă ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ šăłőľ śšřşłšşřż ćśěčő ŋă 0.06 ¡Ć/ăšőň őšńĺůăěšś£ őš ěě ćěńĺůĺŋż ďń£ čřă-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009

Řĺś.3. Śšřşłšşřż ZGNR/NT ĺğ łőćăńěŋšŋő ść£ğăŋŋżţ ťřăčňěŋšőć čřăťěŋőćżţ ńěŋš 8ZGNR ĺ (12,0) ŋăŋőšřşą: (a) ďćşţ- (b) ůěšżřěţ- (ŕřőŕěńńěř) (c) ÿěśšĺ-ńěŕěśšłőćă£; ĺ śőőšćěšśšćş¿źĺě ĺň (d)-(f) ŕěřĺőďĺůěśłĺě łćăğĺ-1D ĺ 2D \łřĺśšăńńż". Šěňŋżě łřşęłĺ ŋă (a)-(c) { sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżě ăšőňż ŋă čřăŋĺűě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺľ

ťĺšă (śň. řĺś.3e ĺ šăąńĺűş). Ŕřĺňěřż šăłĺţ 1D ĺ 2D (łćăğĺ-őďŋőňěřŋżţ ĺ ďćşňěřŋżţ) \łřĺśšăńńőć", őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżţ ŇĎ, ŕřĺćěďěŋż ŋă řĺś.3d-f.

Řăğşňěěšś£, ůšő čřăťěŋőćżě ĺ ŋăŋőšřşąŋżě ťřăčňěŋšż ć ŕřőűěśśě ŕőńĺňěřĺğăűĺĺ ć śňěśĺ ňőčşš ŕěřěŕşšăšĳś£ ňěęďş śőąőľ ĺ őąřăğőćăšĳ łćăğĺăňőřťŋżľ ňăšěřĺăń. Ęěśšłőśšĳ šăłőčő ňăšěřĺăńă ĺğ-ğă ŕő£ćńěŋĺ£ \ăńňăğŋżţ" sp^3-ăšőňőć ść£ğĺ ňěęďş ŋăŋő- ťřăčňěŋšăňĺ ďőńęŋă ŕřěćżÿăšĳ ęěśšłőśšĳ ňăšěřĺăńă ĺğ šěţ ęě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł. Śńěďşěš őęĺďăšĳ, ůšő ŕőďőąŋżě ŋăŋőŕőřĺśšżě ĺ ńěčłĺě şčńěřőďŋżě ňăšěřĺăńż ąşďşš őąńăďăšĳ őśőążňĺ ťĺğĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ.

Ňőńěłşń£řŋő-ść£ğăŋŋżě śšřşłšşřż. Ěśńĺ čřăťěŋőćżľ ťřăčňěŋš řăśŕőńőęěŋ ĺńĺ ŕřőţőďĺš ŋă řăśśšő£ŋĺĺ ˘ 0:35 ŋň őš ŋăŋőšřşąłĺ (řĺś.4ă, d), šő ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ňőęěš \ŕřĺłńěĺšĳ" ěčő ł ŕőćěřţŋőśšĺ šřşąłĺ. Ŕőďţőď ŋăŋőčřăťěŋă ł ŋăŋőšřşąłě śćőĺň łřăěň \śąőłş" ŕő łăśăšěńĳŋőľ ĺ şśšăŋőćńěŋĺě łćăğĺśšăűĺőŋăřŋőčő řěęĺňă, ćż£ćńěŋŋżě ć ŕřőűěśśě ŇĎ řăśůěšă ŕřĺ šěňŕěřăšşřě T = = 400 Ł, ĺńń¿śšřĺřş¿šś£ řĺś.4. Ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ążń ćżąřăŋ ťřăčňěŋš ţĺřăńĳŋőľ ŋăŋőšřşąż (11,2). Ŋă řĺś.4a, c ŕőłăğăŋő řăğćĺšĺě ŕřőűěśśă őąřăğőćăŋĺ£ şśšőľůĺćőľ śšřşłšşřż śńăąő ść£ğăŋŋőčő łőňŕőğĺšŋőčő łőňŕńěłśă ŕřĺ ćğăĺňőďěľśšćĺĺ łćăďřăšŋőčő GNP ĺ šřşąłĺ. Ňőńěłşń£řŋőě ŕřĺš£ęěŋĺě łřă£ GNP ŕřĺćőďĺš ł ěčő ŕěřěňěźěŋĺ¿ (řĺś.4b). Ć łćăğĺřăćŋőćěśŋőň śőśšő£ŋĺĺ, ŋăśšşŕă¿źěň ŕőśńě 12 ŕś őš ŋăůăńă ŕřőűěśśă, GNP \őąćőńăłĺćăěš" šřşąş { řĺś.4c. Ŕřĺ ¡šőň čřăťěŋőćżľ ťřăčňěŋš, řăğćőřăůĺćă£śĳ ćőłřşč śćőěľ ďĺăčőŋăńĺ ĺ ŋěśłőńĳłő śčĺąă£śĳ, ćżśšřăĺćăěšś£ őšŋőśĺšěńĳŋő ŋăŋőšřşąłĺ šăłĺň őąřăğőň, ůšőąż ěčő ďĺăčőŋăńĳ ążńă ŕăřăńńěńĳŋă őąřăğş¿źěľ šřşąłĺ, őąşśńőćńĺćă£, šăłĺň őąřăğőň, ňăłśĺňăńĳŋőě ůĺśńő ňěęťřăčňěŋšŋżţ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćżţ łőŋšăłšőć.

Ŕřőűěśś őąřăğőćăŋĺ£ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőčő łőňŕńěłśă ŋăŋőńěŋšă { ŋăŋőšřşąłă 8ZGNR/ NT(11,2) ŕřőĺńń¿śšřĺřőćăŋ řĺś.4d-h. Ĺ ć ¡šőň śńşůăě ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćő ŕřĺš£ęěŋĺě łřă£ ŋăŋőńěŋšż ŕřĺćőďĺš ł ěě ŕřőďćĺęěŋĺ¿ ł ŕőćěřţŋőśšĺ ŋăŋőšřşąż, řĺś.4e. Ŕőśńě 12 ŕś řăśůěšă śšřşłšşřă ŕěřěţőďĺš ć łćăğĺřăćŋőćěśŋőě śőśšő£ŋĺě, ć łőšőřőň ŋăŋőńěŋšă ćżš£čĺćăěšś£ ćďőńĳ ŋăŋőšřşąż { řĺś.4f. Ćĺď ěě ć śěůěŋĺĺ { řĺś.4h { ŕőłăğżćăěš, ůšő śřěďŋ££ ůăśšĳ ŋăŋőńěŋšż (ŕő ÿĺřĺŋě) ňăłśĺňăńĳŋő ŕřĺąńĺęěŋă ł ŋăŋőšřşąłě, ć šő ćřěň£ łăł ěě łřă£ ŋěśłőńĳłő őšőďćĺŋşšż őš ŕőćěřţŋőśšĺ ŋăŋőšřşąłĺ ĺ, łăł ŕőłăğżćăěš ŇĎ ňőďěńĺřőćăŋĺě, łőńżÿşšś£ ŕřĺ T = 400 Ł. Ňż ŕřőňőďěńĺřőćăńĺ šăłęě śńşůăľ őąřăğőćăŋĺ£ ŕőďőąŋőľ śšřşłšşřż ĺğ šőľ ęě ŋăŋőńěŋšż ś ďńĺŋŋżň ťřăčňěŋšőň ďćşśšěŋŋőľ ŋăŋőšřşąż (11,2)@(15,15). Ć őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋőľ ŕřĺ T = 0�300 Ł śšřşłšşřě ŋăŋőńěŋšă 8ZGNR őłăğżćăěšś£ ŕřăłšĺůěśłĺ ŕőńŋőśšĳ¿ \ŕřĺęăšőľ" ł ćŋěÿŋěľ ŋăŋőšřşąłě (15,15) ś ą«őńĳÿĺň, ß 2 ŋň, ďĺăňěšřőň, ă ¡ŋěřčěšĺůěśłă£ şśšőľůĺćőśšĳ šăłőľ ŋăŋő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009

Řĺś.4. Őąřăğőćăŋĺě ňőńěłşń£řŋő-ść£ğăŋŋżţ śšřşłšşř ŕřĺ ŕőśńěďőćăšěńĳŋżţ ÿăčăţ őš ŋăůăńĳŋőľ ł őŕšĺňăńĳŋőľ łőŋťĺčşřăűĺĺ- ćĺďż ďăŋż ć ďćşţ ŕřőěłűĺ£ţ. (a)-(c) { \łćăďřăšŋżľ" ŋăŋőłşśőůěł-ŋăŋőšřşąă { GNPs{252}/NT(11,2){378}; (d)-(f) { ŋăŋőńěŋšă-ŋăŋőšřşąă, \ğăłřżšă£" ś őďŋőčő łőŋűă, { 8ZGNR{264}/NT(11,2){517}; (a) ĺ (c) { őśšřżľ łřăľ čřăťěŋőćőľ ůěÿşľłĺ ŕőďţőďĺš ł ŋăŋőšřşąě śąőłş { ćřěň£ t = 0 ŕś, (a) ĺ (c) { t = 4 ŕś ĺ 12 ŕś, śőőšćěšśšćěŋŋő, (h) { ŕřőěłűĺĺ śřěğă ŋăŋőśšřşłšşř: ććěřţş { 8ZGNR{264}/NT(11,2){517}, ćŋĺğş { 8ZGNR{264}/NT(11,2)@(15,15){1547}. Ć ťĺčşřŋżţ śłőąłăţ şłăğăŋő ůĺśńő ăšőňőć ćő ťřăčňěŋšě

ńěŋšż ć ďăŋŋőň śńşůăě ŋă 0.01 ¡Ć/ăšőň őłăğżćăěšś£ ąőńěě ćżčőďŋőľ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś šőľ ęě ńěŋšőľ, \ŕřĺęăšőľ" ł šřşąłě (11,2), řĺś.4h. Šěňŕěřăšşřŋżě łőńěąăŋĺ£ ŕěřćőŋăůăńĳŋőčő ťřăčňěŋšă ŋăŋőšřşąőł (11,2) ĺ (11,2)@(15,15) şňěŋĳÿă¿šś£ ŕő ăňŕńĺšşďě, ůšő čőćőřĺš őą şćěńĺůěŋĺĺ ĺţ ęěśšłőśšĺ ś ŕřĺśőěďĺŋěŋĺěň ŋăŋőńěŋšż. Őšňěšĺň, ůšő łőŋťĺčşřăűĺ£ šřşąőł ć řăśśňőšřěŋŋżţ ćżÿě śšřşłšşřăţ śńăąő ĺğňěŋ£ěšś£ ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ šěňŕěřăšşřż ďő T = 700 K. ŇĎ řăśůěšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő šřşąłĺ őśšă¿šś£ ŕőůšĺ ŕř£- ňżňĺ ŕřĺ ďńĺŋě ¸ 10 ŋň, ă śăňă ńěŋšă ŕřĺŋĺňăěš řăğńĺůŋżě ťőřňż, ŋěňŋőčő ĺğňěŋ££ łăł ŕńăŋăřŋş¿, šăł ĺ ăłśĺăńĳŋş¿ őřĺěŋšăűĺ¿, łőńěąń£śĳ őłőńő łćăğĺřăćŋőćěśŋżţ ŕőńőęěŋĺľ, őšćěůă¿źĺţ T = 400 K.

Ŕřěďśšăćńěŋŋżě łőňŕőğĺšŋżě śšřşłšşřż ęďşš śćőěčő ćőŕńőźěŋĺ£ ŋă ŕřăłšĺłě. Ŋěśőňŋěŋŋő, šăłĺě, ĺńĺ ŕőďőąŋżě ĺň śšřşłšşřż ąşďşš ŕőńşůěŋż ć ąńĺęăľÿěě ćřěň£. Ŋě ćżğżćăěš śőňŋěŋĺě ĺ šőš ťăłš, ůšő ¡šĺ ŋőćżě ňăšěřĺăńż őąńăďă¿š ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ÿĺřőłĺň śŕěłšřőň ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺ ňěţăŋĺůěśłĺţ śćőľśšć ĺ ňőčşš ążšĳ ćőśšřěąőćăŋż ć řăğńĺůŋżţ ťĺğĺłő-ţĺňĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺ£ţ.

Ăćšőřż ąńăčőďăřŋż ğă őąśşęďěŋĺ£ Ĺ.Ć. Śšăŋłěćĺůş, Ď. Šőňăŋĺłş (D. Tomanek) ĺ Ą. §łőąśőŋş (B. Yakobson). Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ć řăňłăţ ŕřőěłšőć Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (# 08-02-01096) ĺ Ŕřőčřăňňż ŘĂŊ é 27.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009

Čřăťěŋ-ŋăŋőšřşąŋżě śšřşłšşřż: śšřőěŋĺě ĺ ¡ŋěřčěšĺłă őąřăğőćăŋĺ£ 417

1. K. Hata, D. N. Futaba, K. Mizuno et al., Science 324, 236 (2005).

2. D. Kondo, S. Sato, and Y. Awano, Appl. Phys. Express 1, 074003 (2008).

3. E. F. Sheka and L. A. Chernozatonskii, arXiv:

0901.3624v1, http://arxiv.org/abs/0901.3624 22 Jan 2009.

4. Carbon Nanotubes: Advanced Topics in the Synthesis, Structure, Properties and Applications. Eds. M. Dresselhaus, H. Dresselhaus, and A. Rao, Springer-Verlag, New York, LLC 2008.

5. S. Stankovich, D. A. Dikin, S. Dommett et al., Nature 442, 282 (2006).

6. X. Li, X. Wang, L. Zhang et al., Science 319, 1229 (2008).

7. E. F. Sheka, Int. Journ. Quant. Chem. 107, 2935 (2007). 8. E. F. Sheka and L. A. Chernozatonskii, J. Phys. Chem.

C 111, 10771 (2007).

9. E. F. Sheka and L. A. Chernozatonskii, Int. Journ.

Quant. Chem. 2009 (ć ŕěůăšĺ).

10. E. F. Sheka and L. A. Chernozatonskii, arXiv:0901.3757v1 http://arxiv.org/abs/0901.3624 23 Jan 2009.

11. E. E. Belova and L. A. Chernozatonskii, Phys. Rev. B 75, 073412 (2007).

12. S. Datta, D. R. Strachan, S. M. Khamis, and A. T.

Johnson, Nano Lett. 8, 1912 (2008).

13. L. Ci, Z. Xu, L. Wang et al., Nano Res. 1, 116 (2008). 14. Y. Niimi, T. Matsui, H. Kambara et al., Phys. Rev. B 73, 085421 (2006).

15. S. Banerjee, T. Hemray-Benny, and S. S. Wong, Adv.

Mater. 17, 17 (2005).

16. Y. W. Son, M. L. Cohen, and S. G. Louie, Phys. Rev.

Lett. 97, 216803 (2006).

4 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 7 { 8 2009