Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 90, ćżŕ. 2, ś. 144 { 148 © 2009 č. 25 ĺ¿ń£

Ăńňăğőŕőďőąŋżľ ŋăŋőśńőľ Ś_2Ŋ { ďĺăňăŋ:

ňőďěńĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż ĺ śćőľśšć

Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ^{+1)}, Ŕ. Ą. Śőřőłĺŋ^{+�}, Ă. Č. Łćăÿŋĺŋ^�, Ď. Č. Łćăÿŋĺŋ^�

+Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ŘĂŊ, 119334 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

�Śĺąĺřśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 660041 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 17 ĺ¿ŋ£ 2009 č.

Řăśśňăšřĺćă¿šś£ ŋőćă£ Ś2Ŋ ŋăŋőśšřşłšşřă ŋă őśŋőćě ďćşţśńőľŋőčő čřăťěŋă, šřăŋśťőřňĺřşěňőčő ŕřĺ łőćăńěŋšŋőľ ść£ğĺ ăďśőřąĺřőćăŋŋżţ ŋă ěčő ćŋěÿŋĺě ŕőćěřţŋőśšĺ ăšőňőć ćőďőřőďă, ĺ śőěďĺŋěŋĺ£ ńěęăźĺţ ďřşč ŕřőšĺć ďřşčă ăšőňőć C ĺğ śőśěďŋĺţ śńőěć. Őŋĺ, ŕő-śşźěśšćş, ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ \ŕńěŋłş" ⟨111⟩ ăńňăğă šőńźĺŋőľ ňěŋěě 1 ŋň, ŋăğćăŋŋş¿ ŋăňĺ ďĺăňăŋőň. Ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (DFT) řăśśůĺšăŋż ĺ śřăćŋěŋż ňěęďş śőąőľ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě śŕěłšřż ďĺăňăŋă, čřăťěŋă ĺ ăńňăğă, őŕřěďěńěŋż ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ¡ťťěłšĺćŋżě şŕřşčĺě ňőďşńĺ ĺ ŕőřőčĺ řăğřşÿěŋĺ£ ňěňąřăŋ ĺğ ďĺăňăŋă ĺ čřăťăŋă. Ŕőłăğăŋő, ůšő ďĺăňăŋ Ś2Ŋ śšăąĺńĳŋěě ŚŊ čřăťăŋă, ĺňěěš ďĺ¡ńěłšřĺůěśłş¿ \źěńĳ" şęě ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż őąžěňŋőčő ăńňăğă (ŋă 0.8 ¡Ć) ĺ čřăťăŋă (ŋă 0.3 ¡Ć). Ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ŕőśńěďŋĺň őŋ ąőńěě ęěśšłĺľ ĺ ąőńěě ţřşŕłĺľ.

PACS: 61.46.Hk, 62.25.−g, 81.05.Uv, 81.05.Zx

Ććěďěŋĺě. Ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ şčńěřőďŋżě ŋăŋőňăšěřĺăńż ŕőŕőńŋĺńĺśĳ śšřşłšşřăňĺ ŋă őśŋőćě čřăťěŋă { śńő£ ć őďĺŋ ăšőň šőńźĺŋőľ [1 { 4]. Őŋĺ ŕřĺćńěłńĺ ćŋĺňăŋĺě ĺśśńěďőćăšěńěľ ŋě šőńĳłő şŋĺłăńĳŋżňĺ śćőľśšćăňĺ, ŋő ĺ ŕěřśŕěłšĺćőľ ÿĺřőłőčő ŕřĺňěŋěŋĺ£ ć ¡ńěłšřőŋĺłě, śěŋśőřĺłě, ňăšěřĺăńőćěďěŋĺĺ ĺ ąĺő-ňěďĺűĺŋśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺ£ţ (śň. śśżńłĺ ć [1, 3]). Ĺğćěśšŋő šăłęě, ůšő ŕőńşůă¿š ĺ ŋăŋőśšřşłšşřż ĺğ ďćşţ (ąĺčřăťěŋ śő śšřşłšşřőľ Ąěřŋăńă ĂĆ) ĺ ąőńěě śńőěć čřăťěŋă őšńĺůă¿źĺňĺś£ őš śăňőčő čřăťěŋă śćőľśšćăňĺ [2].

Ŋěďăćŋő ăćšőřż [1], ŕőňěśšĺć čřăťěŋőćżľ őąřăğěű ć řăğř£ďŋş¿ ćőďőřőďŋş¿ ŕńăğňş, ć łőšőřőľ čăğ řăğńăčăńś£ ŋă ĺőŋż ćőďőřőďă, ŕőńşůĺńĺ čřăťěŋőćżľ śńőľ, őąőčăźěŋŋżľ łőćăńěŋšŋő ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżňĺ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă, ĺ šěň śăňżň ŕřěőąřăğĺńĺ ćżśőłő ŕřőćőď£źĺľ čřăťěŋ ć ďĺ¡ńěłšřĺł. Ŋă ćőğňőęŋőśšĳ šăłőľ ŕěřěśšřőľłĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć şłăğżćăńőśĳ ć řăąőšăţ ŕő śšřşłšşřăň ś ţĺňĺůěśłĺ ăďśőřąĺřőćăŋŋżňĺ ćőďőřőďăňĺ [2 { 5], ă ć řăąőšě [6] ążń ŕřěďśłăğăŋ śńőĺśšżľ şčńěćőďőřőď ŚŊ { čřăťăŋ, śšřşłšşřă łőšőřőčő ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ čřăťěŋ ś ŕěřĺőďĺůěśłĺ \ŕřĺłřěŕńěŋŋżňĺ" ăšőňăňĺ ćőďőřőďă ś őąěĺţ ěčő ŕőćěřţŋőśšěľ, šăł ůšő łăęďżľ Ś-ăšőň őłăğżćăěšś£ ć ăńňăğőŕőďőąŋőň sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ, řĺś.1a. Őą şśŕěÿŋőň čĺďřĺřőćăŋĺĺ čřăťěŋă šăłęě ŋěďăćŋő ążńő śőőąźěŋő ć ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ řăąőšăţ [7, 8].

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

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ňż řăśśňăšřĺćăěň ŋőćş¿ śńőĺśšş¿ Ś_2Ŋ śšřşłšşřş ŋă őśŋőćě ąĺčřăťěŋă, ć łőšőřőľ, šăł ęě łăł ĺ ć čřăťăŋě, łăęďżľ şčńěřőďŋżľ ăšőň śšăŋőćĺšś£ sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżň. Ŕřĺůěň ć śńőě čřăťěŋă Ś-ăšőňż őďŋőľ ĺğ ďćşţ ěčő ăšőňŋżţ ŕőďřěÿěšőł, łőćăńěŋšŋő ść£ğăŋż ś Ŋ-ăšőňăňĺ, ă Ś-ăšőňż ďřşčőľ, řăśŕőńőęěŋŋżě ŋăď Ś-ăšőňăňĺ śőśěďŋěčő čřăťěŋă, łőćăńěŋšŋő ł ŋĺň ŕřĺśőěďĺŋěŋż, řĺś.1b. Ňż ŋăğćăńĺ šăłş¿ Ś_2Ŋ śšřşłšşřş ŕő ăŋăńőčĺĺ ś řăğńĺůŋżňĺ ŕő čĺąřĺďĺğăűĺĺ şčńěćőďőřőďŋżňĺ ňőńěłşńăňĺ ĺ ŋăŋőśšřşłšşřăňĺ (ŋăŕřĺňěř, ăńłěŋż ĺ ăńłăŋż, čřăťěŋ ĺ čřăťăŋ) ďĺăňăŋőň (diamane). Ňż řăśśňőšřěńĺ šăłęě ĺğőňěř ďĺăňăŋă, ŕőńşůă¿źĺľś£ ĺğ ďćşśńőľŋőčő ĂĂ čřăťěŋă ďĺăňăŋ-II (řĺś.1ś), łőšőřżľ šăłęě őłăğăńś£ ćěśĳňă śšăąĺńĳŋżň.

Ŕőńăčăěň, ůšő ďĺăňăŋ ňőęěš őąřăğőćżćăšĳś£ ŕřĺ ŕőňěźěŋĺĺ ąĺčřăťěŋă ć řăğř£ďŋş¿ ćőďőřőďŋş¿ ŕńăğňş. Ŕřĺ ¡šőň ŕřĺ śőőšćěšśšćş¿źĺţ şśńőćĺ£ţ (ďăćńěŋĺĺ ĺ šěňŕěřăšşřż Ŋ-čăğă) ăšőňż ćőďőřőďă ţĺňĺůěśłĺ ăďśőřąĺřş¿šś£ ŋă őąěĺţ ěčő śšőřőŋăţ. Šăłĺň őąřăğőň, ăšőň şčńěřőďă \ćěřţŋěčő" čřăťěŋă, łőšőřżľ ŋě řăśŕőńőęěŋ ŋăď Ś-ăšőňőň \ŋĺęŋěčő" čřăťěŋă ĺ, śńěďőćăšěńĳŋő, ąőńěě śćőąőďěŋ, ŕőśńě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ăšőňă ćőďőřőďă ł Ś-ăšőňş ćżţőďĺš ĺğ ŕńőśłőśšĺ ćśńěďśšćĺě sp^3-čĺąřĺďĺğăűĺĺ. Ŕřĺ ¡šőň šřĺ őłřşęă¿źĺţ ěčő Ś-ăšőňă őŕşśłă¿šś£ ŋěśłőńĳłő ćŋĺğ. Ś ăšőňăňĺ \ŋĺęŋěčő" čřăťěŋă ŕřőĺśţőďĺš ŕőďőąŋă£ ŕěřěśšřőľłă, ĺğ-ğă ůěčő Ś-ăšőňż ĺğ śőśěďŋĺţ śńőěć, řăśŕőńőęěŋŋżě ďřşč ŋăď ďřşčőň, šăłęě sp^3-čĺąřĺďĺğĺřş¿šś£. İšő ŕřĺćőďĺš ł őąřăğőćăŋĺ¿ ğăřőďżÿă ďĺăňăŋă, śň. řĺś.1d.

144 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 90 ćżŕ. 1 { 2 2009

Řĺś.1. Ăšőňŋă£ śšřşłšşřă: (a) { čřăťăŋă, (b) { ďĺăňăŋă ĺ (c) { ďĺăňăŋă-II, (d) śţěňă őąřăğőćăŋĺ£ ğăřőďżÿă ďĺăňăŋă ŋă ŕěřćőŋăůăńĳŋő ćğ£šőň ąĺčřăťěŋě { ćőďőřőďŋżě ăšőňż śăď£šś£ ś ďćşţ śšőřőŋ, ŕřőćőűĺřş£ \śńĺŕăŋĺě" Ś-ăšőňőć, śšő£źĺţ ďřşč ŋăď ďřşčőň, ĺğ śőśěďŋĺţ śńőěć

Ŋăňĺ ążńă ŕřőćěďěŋă őŕšĺňĺğăűĺ£ śšřőěŋĺ£ ďĺăňăŋőć ĺ čřăťăŋă. Ňőďěńĺřőćăŋĺě ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ (ŇĎ) ŕřőűěśśă ŕřőďăćńĺćăŋĺ£ ňěňąřăŋż ŋăŋőőśšřĺěň ŕőłăğżćăěš, ůšő ďĺăňăŋ őąńăďăěš ą«őńĳÿĺň ¡ťťěłšĺćŋżň łő¡ťťĺűĺěŋšőň ęěśšłőśšĺ, ůěň čřăťăŋ (őŋ ąőńěě ŕřőůěŋ), ŋő řăğřşÿăěšś£ ŕřĺ ňěŋĳÿĺţ ŕřĺńőęěŋŋżţ ŋăčřşğłăţ.

Ňěšőďż řăśůěšă. Ćśě řăśůěšż ŕřőćőďĺńĺśĳ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕřőčřăňňż VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package) [9 { 11]. Ďăŋŋă£ ŕřőčřăňňă ďń£ řăśůěšőć ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć ĺśŕőńĳğşěš ňěšőď ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńă Ćăŋďěřąĺńĳšă (Vanderbilt) [12], řăğńőęěŋĺě ŕő ąăğĺśş ŕńőśłĺţ ćőńŋ ć řăňłăţ ťőřňăńĺğňă ťşŋłűĺőŋăńă ńőłăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ [13 { 15]. Ć ŕřőűěśśě őŕšĺňĺğăűĺĺ čěőňěšřĺĺ ążńő ĺśŕőńĳğőćăŋő 4 × 4 × 1 k-šőůěł ć ğőŋě Ąř¿ńń¿¡ŋă. Ďń£ čěŋěřăűĺĺ k-šőůěł ĺśŕőńĳğőćăńś£ ňěšőď Ňőłţőśšă-Ŕăłă (Monkhorst-Pack) [16]. İŋěřčĺ£ őąřěğăŋĺ£ ŕńőśłĺţ ćőńŋ ążńă ćżąřăŋă ć řăğňěřě 286.7 ¡Ć.

Ďń£ őŕřěďěńěŋĺ£ łő¡ťťĺűĺěŋšă ęěśšłőśšĺ ŋăŋőňěňąřăŋ ĺğ ĺśśńěďşěňżţ śšřşłšşř ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ňěšőď ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ (ŕăłěš GULP [17]). Ć řăśůěšăţ ŕřĺňěŋ£ńś£ ŕőšěŋűĺăń Ąřěŋŋěřă [18], łőšőřżľ ţőřőÿő őŕĺśżćăěš şčńěřőďŋżě śšřşłšşřż [19]. Ŕőšěŋűĺăń ňěęďş ăšőňăňĺ ĺčńż ĺ čřăťěŋőň ćżąĺřăńś£ ůĺśšő őššăńłĺćă¿źĺň ďń£ šőčő, ůšőąż ĺğąěęăšĳ ŋěřěăńĺśšĺůěśłőčő ść£ğżćăŋĺ£ňĺ ňěęďş ăšőňăňĺ.

Śšřşłšşřŋżě ĺ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ ďĺăňăŋă. Ňż ŕřőćěńĺ řăśůěšż, őŕšĺňăńĳŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ ďĺăňăŋă ĺ ďĺăňăŋă-II, ĺ śřăćŋĺńĺ ĺţ čěőňěšřĺůěśłĺě ŕăřăňěšřż ś ţăřăłšěřĺśšĺłăňĺ čřăťăŋă ĺ ăńňăğă. Őŋĺ ŕřĺćěďěŋż ć šăąńĺűě. Ŋőňěřă ăšőňőć śőőšćěšśšćş¿š őąőğŋăůěŋĺ£ň ŋă řĺś.1b,c.

Ăšőňŋă£ čěőňěšřĺ£ čřăťăŋă, ďĺăňăŋőć ĺ ăńňăğă. Ć śńşůăě čřăťăŋă ŕřĺćěďěŋ şčőń ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ĺ ćőďőřőďőň

dŚ1(3)-H, A dC2-C4, A dC1(3)-C2(4), A “(C1, C2, C4) Čřăťăŋ 1.11 1.54 107.4ffi Ďĺăňăŋ 1.10 1.52 1.53 107.9ffi Ďĺăňăŋ-II 1.12 1.58 1.51 107.7ffi Ăńňăğ 1.54 109.5ffi

Łăł ćĺďŋő ĺğ šăąńĺűż, řăśŕőńőęěŋĺě ăšőňőć ćěśĳňă ąńĺğłő ł śšřşłšşřě őąžěňŋőčő ăńňăğă [20]. Ďń£ őűěŋłĺ śšăąĺńĳŋőśšĺ ĺğşůěŋŋżţ śšřşłšşř ŋăňĺ ążń ŕřőćěďěŋ řăśůěš ¡ŋěřčĺĺ őąřăğőćăŋĺ£ čřăťăŋă ĺ ďĺăňăŋă. Ążńă ĺśŕőńĳğőćăŋă śńěďş¿źă£ ťőřňşńă [6]:

E_{form} = (E_{str} − nE_{graphene} − 2E_{H2} )/(n + 2),

10 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 90 ćżŕ. 1 { 2 2009

Řĺś.2. Ğőŋŋżě śšřşłšşřż čřăťăŋă ŚŊ (a), ďĺăňăŋă (b), ďĺăňăŋă-II (c) ĺ ăńňăğă (d). Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ ćğ£š ğă ŋőńĳ ĺ őšňěůěŋ čőřĺğőŋšăńĳŋőľ ńĺŋĺěľ

čďě E_{str} { ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ śšřşłšşřż (čřăťěŋ ĺńĺ ďĺăňăŋ), E_{graphene} { ¡ŋěřčĺ£ ăšőňă şčńěřőďă ć čřăťěŋě, E_{H2} { ¡ŋěřčĺ£ ăšőňă ćőďőřőďă ć ňőńěłşńě H_2 (E_{H2} = −3.38 ¡Ć/ăšőň), n { łőńĺůěśšćő ăšőňőć şčńěřőďă ć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě śšřşłšşřż.

Řăśśůĺšăŋŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ čřăťăŋă, −0.11 ¡Ć/ăšőň, ąńĺğłă ł ¡ŋěřčĺĺ, ŕőńşůěŋŋőľ ć řăąőšě [6] (−0.15 ¡Ć/ăšőň). Ďĺăňăŋ ęě őłăğăńś£ čőřăğďő śšăąĺńĳŋěě čřăťăŋă { ěčő ¡ŋěřčĺ£ őąřăğőćăŋĺ£ řăćŋă −0.70 ¡Ć/ăšőň. İŋěřčĺ£ őąřăğőćăŋĺ£ ďĺăňăŋă-II řăćŋă −0.69 ¡Ć/ăšőň.

İńěłšřőŋŋżě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ ďĺăňăŋă { śřăćŋěŋĺě ś čřăťăŋőň ĺ ăńňăğőň. Ążń ŕřőćěďěŋ řăśůěš ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ďĺăňăŋă, čřăťěŋă, čřăťăŋă ĺ ăńňăğă, řĺś.2.

Ćŋăůăńě ňż őŕřěďěńĺńĺ ğŋăůěŋĺ£ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőľ źěńĺ E_g ďń£ čřăťăŋă (3.42 ¡Ć) ĺ ăńňăğă (4.19 ¡Ć). Ŕřĺ ¡šőň ŋěőąţőďĺňő şůěśšĳ, ůšő ĺśŕőńĳğőćăŋŋőě ć ŋăÿěľ řăąőšě ŕřĺąńĺęěŋĺě ńőłăńĳŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ŕřĺćőďĺš ł ŋěďőőűěŋłě ÿĺřĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż, ŋăŕřĺňěř, ďń£ ůĺśšőčő ăńňăğă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě řăćŋő 5.45 ¡Ć [21]. Ćĺďŋő, ůšő ţăřăłšěř śŕěłšřă ćąńĺğĺ Č-šőůłĺ ĺ čřăťăŋă ŚŊ (řĺś.2a), ĺ ďĺăňăŋă Ś_2Ŋ (řĺś.2b) łăůěśšćěŋŋő śőćŕăďăěš ś ğőŋŋőľ śšřşłšşřőľ őąžěňŋőčő ăńňăğă (řĺś.2c). Ďń£ ďĺăňăŋă ćěńĺůĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż őłăğăńăśĳ řăćŋă 3.12 ¡Ć, ďń£ ďĺăňăŋă-II { 2.94 ¡Ć.

Ćĺďŋő, ůšő ţăřăłšěř śŕěłšřă ćąńĺğĺ Č-šőůłĺ čřăťăŋă ŚŊ (řĺś.2a) ĺ ďĺăňăŋă Ś_2Ŋ (řĺś.2b ĺ c) łăůěśšćěŋŋő śőćŕăďăěš ś ğőŋŋőľ śšřşłšşřőľ őąžěňŋőčő ăńňăğă (řĺś.2d). Šăłĺň őąřăğőň, ďĺăňăŋ £ćń£ěšś£ ďĺ- ¡ńěłšřĺłőň ś ŋěśłőńĳłő ňěŋĳÿěľ źěńĳ¿, ůěň ş čřăťăŋă.

Şŕřşčĺě śćőľśšćă ďĺăňăŋă. Şŕřşčĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł ŋăŋőňěšřőćőľ šőńźĺŋż ążńĺ ĺśśńěďőćăŋż ć řăňłăţ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ śţěňż ŕřőďăćńĺćăŋĺ£ ňěňąřăŋż őśšřĺěň ăšőňŋő-śĺńőćőčő ňĺłřőśłőŕă (ĂŚŇ) [22]. Ňż šăłęě ĺśŕőńĳğőćăńĺ ¡šş śţěňş ďń£ śřăćŋěŋĺ£ şŕřşčĺţ śćőľśšć ďĺăňăŋă, čřăťěŋă ĺ čřăťăŋă. Ŕőśłőńĳłş ć šěőřěšĺůěśłőň ňőďěńĺřőćăŋĺĺ ĺğňěř£ěňőľ ćěńĺůĺŋőľ £ćń£ńăśĳ ŋě śĺńă F , ă şŕřşčă£ ¡ŋěřčĺ£ E, ğăćĺ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 90 ćżŕ. 1 { 2 2009 śĺňőśšĳ ŕőśńěďŋěľ őš čńşąĺŋż ŕřőčĺąă (řĺś.3) ążńă ăŕŕřőłśĺňĺřőćăŋă ŕőńĺŋőňőň ůěšćěřšőľ śšěŕěŋĺ: E = b · (δ/d)^4 + c · (δ/d)^2, őšłşďă ćżůĺśń£ńś£ łő¡ťťĺűĺěŋš b. Ś ŕőňőźĳ¿ ťőřňşńż b = E^{2D}q^3/4d^2

ŋăţőďĺńś£ łő¡ťťĺűĺěŋš ęěśšłőśšĺ E^{2D}. Ğďěśĳ d { řăďĺşś ňěňąřăŋż, q = 1/(1.05 − 0.15ν − 0.16ν^2) { ąěğ-

Řĺś.3. Ňőďěńĺřőćăŋĺě ŕřőűěśśă ďěťőřňăűĺĺ ňěňąřăŋż ĺğ ďĺăňăŋă ňěšőďőň ŇĎ: (a) ŕěřćőŋăůăńĳŋă£, ŋěďěťőřňĺřőćăŋŋă£ śšřşłšşřă, (b) şŕřşčă£ ďěťőřňăűĺ£, (c) řăğřżć ňěňąřăŋż (ăšőňż, ňőďěńĺřş¿źĺě őśšřĺě ĂŚŇ, śőěďĺŋěŋż ďń£ şďőąśšćă ćőśŕřĺ£šĺ£) řăğňěřŋă£ łőŋśšăŋšă, ν = 0.2 | łő¡ťťĺűĺěŋš Ŕşăśśőŋă ďń£ ăńňăğă [21]. Ŕőśłőńĳłş ć śńşůăě ďĺăňăŋă ğŋăůěŋĺě šőńźĺŋż śńő£ £ćń£ěšś£ šăłőľ ęě ŋěőŕřěďěńěŋŋőľ ćěńĺůĺŋőľ, ůšő ĺ ďń£ čřăťěŋă, ňż őśšăŋőćĺńĺśĳ ŋă E^{2D}, ś ŕőňőźĳ¿ łőšőřőčő ňőęŋő őűěŋĺšĳ ęěśšłőśšĳ śšřşłšşřż.

Ążńĺ řăśśňőšřěŋż ňěňąřăŋż ĺğ čřăťěŋă, čřăťăŋă ĺ ďĺăňăŋă őďĺŋăłőćőčő řăďĺşśă (30 A) ś ğăłřěŕńěŋŋżňĺ łřă£ňĺ. Ŕřőčĺą őśşźěśšćń£ńś£ ś ÿăčőň 0.1 A, ŋă łăęďőň ÿăčě ŕřőĺğćőďĺńăśĳ őŕšĺňĺğăűĺ£ čěőňěšřĺĺ ňěšőďőň őšęĺčă ś ŕěřćőŋăůăńĳŋőľ šěňŕěřăšşřőľ 2000 Ł.

Ążńő ŕőńşůěŋő, ůšő ďĺăňăŋ ąőńěě ŕřőůěŋ, ůěň čřăťăŋ ĺ čřăťěŋ, { őŋ őąńăďăěš ŋăňŋőčő ąőńĳÿĺň łő¡ťťĺűĺěŋšőň ęěśšłőśšĺ (E^{2D}_{graphene} = 238 Ŋ/ň, E^{2D}_{graphane} = 449 Ŋ/ň ĺ E^{2D}_{diamane} = 715 Ŋ/ň), ŋő ąőńěě ţřşŕőł { řăğřşÿăěšś£ ŕřĺ ňěŋĳÿĺţ ŕřĺńőęěŋŋżţ ŋăčřşğłăţ, łřĺšĺůěśłĺě ćěńĺůĺŋż ŕřőčĺąă ĺśśńěďőćăŋŋżţ śšřşłšşř řăćŋż: δ^{critical}_{graphane} = 8.9 A ĺ δ^{critical}

diamane = 7.6 A.

Řăğşňěěšś£, ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ ĺ ďĺăňăŋż C_nH c n > 2, ŋő, śłőřěě ćśěčő, ŕřőűěśś ĺţ őąřăğőćăŋĺ£ řěăńĳŋő őśşźěśšćĺšĳ ąşďěš ğŋăůĺšěńĳŋő śńőęŋěě ĺğğă ąőńěě ęěśšłĺţ şśńőćĺľ ŋă ŕăřăňěšřż śĺŋšěğă (ďăćńěŋĺě/šěňŕěřăšşřă ćőďőřőďŋőčő čăğă). Śćőľśšćă šăłĺţ śšřşłšşř (čěőňěšřĺůěśłă£ śšřşłšşřă, ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă) ąşďşš śšřěňĺšĳś£ ł śćőľśšćăň łřĺśšăńńă ăńňăğă.

Ćżćőďż. Šăłĺň őąřăğőň, ŋăňĺ ŕőłăğăŋő, ůšő őąřăğőćăŋŋżľ ĺğ ąĺ-čřăťěŋă ŕőśńě ěčő čĺďřőčěŋĺğăűĺĺ ďĺăňăŋ Ś_2Ŋ { ăńňăğŋă£ ŕńěŋłă ŋăŋőňěšřőćőľ šőńźĺŋż ďőńęěŋ śşźěśšćěŋŋő őšńĺůăšĳś£ őš čřăťěŋă ĺ ěčő ŕőńŋőśšĳ¿ čĺďřőčěŋĺğĺřőćăŋŋőčő ăŋăńőčă { čřăťăŋă ŕő śćőĺň ¡ńěłšřĺůěśłĺň ĺ ňěţăŋĺůěśłĺň śćőľśšćăň. Łăł ĺ ć śńşůăě śšřşłšşř čřăťěŋ-čřăťăŋ, čďě ŋăŋőŕőńőśż ďĺ¡ńěłšřĺłă čřăťăŋă [5] (ĺńĺ ŕřőśšő \ăńňăğŋżě ńĺŋĺĺ" ĺğ ăďśőřąĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć ćőďőřőďă [4]) ňőčşš ŋă čřăťěŋě őąřăğőćăšĳ ŋăŋőćőńŋőćőďż, ăŋăńőčĺůŋżě śšřşłšşřż šĺŕă śćěřţřěÿěšőł ĺńĺ ćőńŋőćőďŋżţ ĺŋšěčřăńĳŋżţ ŋăŋőśţěň ňőęŋő ąşďěš őąřăğőćżćăšĳ ĺ ŋă őśŋőćě ąĺčřăťăŋă, \řăğńĺŋőćăŋŋőčő" ŋăŋőŕőńőśăňĺ ďĺăňăŋă. Łřőňě šőčő, ďĺăňăŋŋżě ŕńěŋłĺ ąşďşš ĺŋšěřěśŋż ĺ ć ŕřĺňěŋěŋĺ£ţ ć łăůěśšćě śćěřţšőŋłĺţ ŋăŋőňěšřőćżţ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺţ śńőěć.

Őšňěšĺň ĺŋšěřěśŋş¿ ďěšăńĳ (ŋă łőšőřş¿ ŋě őąřăšĺńĺ ćŋĺňăŋĺ£ ăćšőřż ŕěřćőčő řăśůěšă čřăťăŋă [6]) { łřĺśšăńńĺůěśłĺě śšřşłšşřż čřăťăŋă (řĺś.1b) ĺ ďĺăňăŋă (řĺś.1c) ŋě śőďěřęăš űěŋšřă ĺŋćěřśĺĺ, ůšő čőćőřĺš ő ŕřĺśşšśšćĺĺ ć ŋĺţ ŕĳěğő¡ńěłšřĺůěśšćă. İšőš ¡ťťěłš ňőęěš ążšĳ ćěśĳňă ĺŋšěřěśěŋ ďń£ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ďĺăňăŋă ć ¡ńěłšřőŋĺłě ĺ ¡ńěłšřőňěţăŋĺůěśłĺţ ňĺłřőśĺśšěňăţ, ă ŋăńĺůĺě ŕř£ňőľ ğă-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 90 ćżŕ. 1 { 2 2009 10^�

148 Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ŕ. Ą. Śőřőłĺŋ, Ă. Č. Łćăÿŋĺŋ, Ď. Č. Łćăÿŋĺŋ

ŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ć čřăťăŋě ĺ ďĺăňăŋě ňőęěš ążšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋő ć ŋăŋőťőšőŋĺłě.

Ăćšőřż ąńăčőďăřŋż ğă őąśşęďěŋĺ£ Ĺ.Ć. Śšăŋłěćĺůş ĺ Ă.Ő. Ńĺšĺŋśłőňş. Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ć řăňłăţ ŕřőěłšőć Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ # 08-02-01096 ĺ # 08-03-00420 ĺ Ŕřőčřăňňż Ŕřěğĺďĺşňă ŘĂŊ é 27.

1. D. C. Elias, R. R. Nair, T. M. G. Mohiuddin et al., Science 324, 236 (2009).

2. E. J.Duplock, M.Sche›er, and P. J. D.Lindan, Phys. Rev. Lett. 92, 225502 (2004).

3. R.Ruo¸, Nature Nanotechnology 3, 10 (2008). 4. L. A. Chernozatonskii, P. B. Sorokin, and J.Br-uning, Appl. Phys.Lett. 91, 183103 (2007).

5. A. K. Singh and B. I. Yakobson, Nano Letters 9, 1540 (2009).

6. J. O.Sofo, A. S.Chaudhari, and G. B.Barber, Phys. Rev.

B 75, 153401 (2007).

7. S. Ryu, M. Y. Han, J. Maultzsch et al., Nano Lett. 8, 4597 (2008).

8. Z. Luo, T. Yu, K. Kim et al., ACS Nano (2009) www.acsnano.org.

9. G. Kresse, J. Hafner, Phys. Rev. B 47, 558 (1993). 10. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 49, 14251 (1994). 11. G. Kresse and J. Furthm-uller, Phys. Rev. B 54, 11169 (1996).

12. D. Vanderbilt, Phys. Rev. B 41, 7892 (1990). 13. W.Kohn and L. J.Sham, Phys.Rev. 140, 1133 (1965). 14. P.Hohenberg and W.Kohn, Phys.Rev. 136, 864 (1964). 15. D. M.Ceperley and B. J.Alder, Phys. Rev. Lett. 45, 566 (1980).

16. H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev. B 13, 5188 (1976).

17. J.Gale and A.Rohl, Mol. Simul. 29, 291 (2003). 18. D. W. Brenner, Phys. Rev. B 42, 9458 (1990); erratum:

Phys. Rev. B 46, 1948 (1992).

19. K.-H. Lee and S. B. Sinnott, J. Phys.: Condens. Matter 16, 7261 (2004).

20. Jasprit Singh, Physics of Semiconductors and Their Heterostructures, McGraw-Hill, New York, 1993.

21. Synthetic Diamond – Emerging CVD Science and Technology, Eds. K. E. Spear and J. P. Dismukes, Wiley, NY, 1994.

22. C. Lee, X. Wei, J. W. Kysar, and J. Hone. Science 321, 385 (2008).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 90 ćżŕ. 1 { 2 2009