Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 95, ćżŕ. 5, ś. 290 { 295 cfl 2012 č. 10 ňăřšă

Ťőřňĺřőćăŋĺě čřăťěŋőćżţ łćăŋšőćżţ šőůěł ŕřĺ \ŕőśăďłě" ăšőňőć ćőďőřőďă ŋă čřăťěŋőćş¿ ŋăŋőńěŋšş

Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ^{1)}, Ă. Ă. Ăřš¿ţ, Ď. Č. Łćăÿŋĺŋ

Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ĺň. İňăŋş¡ń£ ŘĂŊ, 119334 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 2 ťěćřăń£ 2012 č.

Řăśśňőšřěŋż ćőğňőęŋżě śţěňż ¡łśŕěřĺňěŋšă ŕő śőğďăŋĺ¿ čřăťěŋőćżţ łćăŋšőćżţ šőůěł (ČŁŠ) ŕřĺ ăďśőřąűĺĺ ăšőňőć ćőďőřőďă łăł ŋă ćżŕşłńőśš£ţ ďěťőřňĺřőćăŋŋőľ čřăťěŋőćőľ ŋăŋőńěŋšż (ČŊŃ), šăł ĺ ć śšřşłšşřě ĺğ ďćşţ ŋăńőęěŋŋżţ ďřşč ŋă ďřşčă ČŊŃ-ř£ďőć ŋă ňěśšăţ, śćőąőďŋżţ őš ŕěřěśěůěŋĺ£ ńěŋš. Ŕőłăğăŋő, ůšő ăšőňăň ćőďőřőďă ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋő śăďĺšĳś£ ŋă ćżŕşłńżě őąńăśšĺ ŋăŋőńěŋšż. İšő ŕřĺćőďĺš ł őąřăğőćăŋĺ¿ ŋă ŋěľ čřăťăŋőćżţ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺţ ŚŊ-ŋăŋőşůăśšłőć, řăğďěń£¿źĺţ ěě ŕřőćőď£źĺě őąńăśšĺ. Ć řěğşńĳšăšě ťőřňĺřşěšś£ čřăťěŋőćă£ łćăŋšőćă£ šőůłă. Řăśśňőšřěŋă šřăŋśťőřňăűĺ£ ¡ńěłšřőŋŋżţ śŕěłšřőć ČŁŠ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ďńĺŋż šăłĺţ čřăťăŋőćżţ şůăśšłőć.

Ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£, ŋăůĺŋă£ ś ŕĺőŋěřśłőľ řăąőšż 2008 č. čřşŕŕż Čěľňă ĺ Ŋőćőśěńőćă [1], ĺśśńěďőćăšěńĺ ćśě ůăźě ŋăůăńĺ ŕřő£ćń£šĳ őśőążľ ĺŋšěřěś ł ćőğňőęŋőśšĺ łőŋšřőńĺřşěňőčő śőğďăŋĺ£ łćăŋšőćőľ šőůłĺ ĺğ čřăťěŋőćőčő ŋăŋőőśšřőćłă (ČŁŠ) [2{4]. İšő ść£ğăŋő ŋě šőńĳłő ś őśőąěŋŋőśš£ňĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă šăłĺţ ŋăŋőőąžěłšőć, ŋő ĺ ś ÿĺřőłőľ őąńăśšĳ¿ ĺţ ŕřĺňěŋěŋĺ£. Ŋăŕřĺňěř, ąńăčőďăř£ ĺţ ŕřěćőśţőďśšćş ŕő ťőšőśšăąĺńĳŋőśšĺ ĺ £řłőśšĺ ťńşőřěśűěŋűĺĺ őŋĺ śńşęăš ğăňěŋőľ šřăďĺűĺőŋŋżţ ń¿ňĺŋőťőřőć ĺ ŕřĺňěŋ£¿šś£ šăň, čďě šřěąşěšś£ ŕěřěśšřăĺćăěňă£ ń¿ňĺŋěśűěŋűĺ£ [4].

Ŕő¡šőňş ćśšăěš ćőŕřőś ő šőň, łăł ŕřőźě ćśěčő śťőřňĺřőćăšĳ ČŁŠ ś łőŋšřőńĺřşěňżňĺ śćőľśšćăňĺ. Ďăŋŋă£ řăąőšă ŕřěďńăčăěš šřĺ ŋőćżţ śţěňż ¡łśŕěřĺňěŋšă, őśŋőćăŋŋżţ ŋă śőğďăŋĺĺ čřăťăŋőćżţ ŚŊŋăŋőşůăśšłőć, ćżďěń£¿źĺţ ŋă čřăťěŋőćőľ ŋăŋőńěŋšě łćăŋšőćş¿ šőůłş { ŋăŋőťřăčňěŋš čřăťěŋă, čďě łćăŋšőćżě ¡ťťěłšż ŕřĺćőď£š ł ŕřěőąřăğőćăŋĺ¿ ŋěŕřěřżćŋőčő śŕěłšřă ČŊŃ (ŋăŕřĺňěř, ć śĺśšěňş ĺğ ňŋőčĺţ śšăűĺőŋăřŋżţ şřőćŋěľ ¡ŋěřčĺĺ ś ţăřăłšěřŋżň řăśśšő£ŋĺěň ňěęďş ŋĺňĺ, ŕřěćżÿă¿źĺň kT ). Ŕřěęďě ćśěčő ¡šő őšŋőśĺšś£ ł ďćşň čńăćŋżň şřőćŋ£ň, ćěřţŋěňş ğăŕőńŋěŋŋőňş ĺ ŋĺęŋěňş ŋěğăŋ£šőňş, ĺ řăğŋőśšĺ ňěęďş ŋĺňĺ, šřăďĺűĺőŋŋő őąőğŋăůă¿źěľś£ ć ţĺňĺĺ ňőńěłşń, łăł E_{HOMO}�_{LUMO} (ăŋăńőčş ÿĺřĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ć ŕőńşŕřőćőďŋĺłě E_g ).

Řăŋěě šěőřěšĺůěśłĺ řăśśňăšřĺćăńĺśĳ řăğŋżě śšřşłšşřż ČŁŠ ŋă ŋăŋőńěŋšě (ŋăŕřĺňěř, ŕěřěňěŋŋőľ ÿĺřĺŋż [5] ĺńĺ śćěřţřěÿěšłĺ čřăťăŋ{čřăťěŋ [6]. Ŋő ć ŕńăŋě ŕřőśšőšż ĺţ ŕőńşůěŋĺ£ řěăńĳŋżţ şśŕěţőć ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ďőśšĺčŋşšő (śň., ŋăŕřĺňěř, [4]), ŕőśłőńĳłş łőŋšřőńĺřőćăšĳ ťőřňş ĺ ŕőćšőř£ě-

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

ňőśšĳ ćżŕőńŋěŋĺ£ őďĺŋăłőćżţ ŋăŋőřăğňěřŋżţ ČŁŠ ďőćőńĳŋő śńőęŋő. Ŕőńşůěŋŋżě ČŁŠ ŕőłă ĺňě¿š řăğňěřż ć ďěś£šłĺ ŋň [1{6]. Ŋă ŋăśšő£źĺľ ňőňěŋš şęě ŕőńşůěŋż ČŊŃ ÿĺřĺŋőľ ć 1{2 ŋň [7, 8], ă šăłęě ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺľ čřăťăŋ ĺğ čřăťěŋă ć ćőďőřőďŋőľ ŕńăğňě [9]. Ňż ŕřěďńăčăěň ňěšőďż ŕőńşůěŋĺ£ őčřăŋĺůěŋŋőčő şůăśšłă čřăťěŋă ŕř£ňő ŋă ČŊŃ ŕşšěň śőğďăŋĺ£ ś őąěĺţ ěčő śšőřőŋ \ğăŕĺřă¿źĺţ" ŋăŋőŕőńőśőł ĺğ čřăťăŋă ŕřĺ ŕőňőźĺ ăďśőřąűĺĺ ăšőňőć ćőďőřőďă ŕő śŕěűĺăńĳŋżň śţěňăň. Ŕěřćżě ďćě ĺğ ŋĺţ őśŋőćżćă¿šś£ ŋă ĺďěě, ŕő śşźěśšćş ăŋăńőčĺůŋőľ [10]: ŕřĺ śőğďăŋĺĺ ŋăŕř£ęěŋŋőčő şůăśšłă čřăťěŋă ś řőśšőň ěčő łřĺćĺğŋż ţĺňĺůěśłă£ ăłšĺćŋőśšĳ Ś-ăšőňőć ŋă ŋěň şćěńĺůĺćăěšś£ ĺ ŕőřőč ďń£ łőćăńěŋšŋőčő ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ł ¡šĺň Ś-ăšőňăň Ŋ-ăšőňőć şňěŋĳÿăěšś£ [11]. İšőš ¡ťťěłš őąŋăřşęĺćăěšś£ ŋă ćżŕşłńőśš£ţ čőťřĺřőćăŋŋőčő ńĺśšă čřăťěŋă [9]. Šăł łăł čřăŋĺűă čřăťăŋ{čřăťěŋ ďőćőńĳŋő şśšőľůĺćă [12], šăłă£ ČŁŠ šőęě ďőńęŋă ążšĳ şśšőľůĺćżň őąřăğőćăŋĺěň. Šăłĺň őąřăğőň, ĺśŕőńĳğş£ ŕěřěčĺąż, ňőęŋő śőğďăćăšĳ łőŋšřőńĺřşěňżě ňěśšă ŕőśăďłĺ ćőďőřőďă. Ćšőřă£ śţěňă ĺśŕőńĳğşěš ą«őńĳÿş¿ ¡ťťěłšĺćŋőśšĳ ăďśőřąűĺĺ ăšőňőć ćőďőřőďă ś ďćşţ śšőřőŋ śćőąőďŋőčő şůăśšłă čřăťěŋă ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś \ŋěşďőąŋőľ" ĺţ ŕőśăďłőľ ś őďŋőľ śšőřőŋż čřăťěŋă ŋă ąĺčřăťăŋőćőň şůăśšłě (śň. S4, Supplementary Online Material [9]).

Ŋĺęě ŕřőćőďĺšś£ ňőďěńĺřőćăŋĺě ¡šĺţ śńşůăěć ćżčőďŋőčő ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ Ŋ-ăšőňőć ŋă śŕěűĺăńĳŋő ŕőďčőšőćńěŋŋżě ňěśšă ČŊŃ ňěšőďőň łńăśśĺůěśłőľ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕăłěšă GULP (General Utility Lattice Program) [13]. Ňěęăšőňŋżě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ őŕĺśżćăńĺśĳ ŕőšěŋűĺăńőň Ąřěŋŋěřă [14]. Őŕšĺňĺğăűĺ£ śšřşłšşř ŕřőĺğćőďĺńăśĳ ňěšőďőň śőŕř£ęěŋŋżţ čřăďĺěŋšőć [15]. Ŕřőćěďěŋő šăłęě ŕőśšřőěŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ śŕěłšřőć ŕőńşůă-

290 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 5 { 6 2012

¿źĺţś£ ČŁŠ ś ŕőňőźĳ¿ ňěšőďă śĺńĳŋőľ ść£ğĺ ć řăňłăţ ŕřőčřăňňŋőčő ŕăłěšă dOXON ś ŕřĺňěŋěŋĺěň ŕěřĺőďĺůěśłĺţ čřăŋĺůŋżţ şśńőćĺľ, łőšőřżľ řăŋěě ŕőłăğăń ţőřőÿěě śőćŕăďěŋĺě řěğşńĳšăšőć ś ąőńěě šőůŋżňĺ ab initio ćżůĺśńěŋĺ£ňĺ [16]. Ŕřĺ ¡šĺţ řăśůěšăţ ňĺŋĺňĺğăűĺ£ śšřşłšşř ŕő ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ śőśšăćń£- ńă ňěŋěě 10�^2 ¡Ć, ă ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ćżůĺśń£ńăśĳ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň 10 k-šőůěł.

Řăśśňőšřĺň ćŋăůăńě ňěšőďĺłş \ŋőęă", łőčďă ŋă ČŊŃ ćőğďěľśšćş¿š \ŋőęěćżň" őśšřĺěň ňĺłřőśłőŕă, řĺś. 1ă (śř., ŋăŕřĺňěř, ś ěě ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ďń£ ŋă-

Řĺś. 1. (a) { Śţěňă ŕřőčĺąă ńěŋšż 10AGNR. Łřşęőł şłăğżćăěš ňěśšő ŕőśăďłĺ Ŋ-ăšőňă. Ć \ŋőęě" ăšőňŋőśĺńőćőčő ňĺłřőśłőŕă ăšőňż ďń£ şďőąśšćă śőěďĺŋěŋż ăŋăńőčĺůŋő [18]). (b) { Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ŋěřčĺĺ łőčěğĺĺ ńěŋšż ś \ŕőśăęěŋŋżň" ăšőňőň ćőďőřőďă őš ćěńĺůĺŋż ŕřőčĺąă H ďń£ ďćşţ ćăřĺăŋšőć: ŕřĺ ŕőńŋőśšĳ¿ ťĺłśĺřőćăŋŋżţ łřă£ţ ńěŋšż (1) ĺ ŕřĺ ŕőďćĺęŋżţ ŕő őďŋőňş ŋăŕřăćńěŋĺ¿ (ćďőńĳ x) łřă£ţ (2). Šőůłĺ 1–4 śőőšćěšśšćş¿š ŕőńőęěŋĺ£ň ńěŋšż ŋă řĺśşŋłě (a); E = 0 śőőšćěšśšćşěš ¡ŋěřčĺĺ \ůĺśšőľ" ŋăŋőńěŋšż ąěğ ćőďőřőďă

ąń¿ďěŋĺ£ ĺğňěŋěŋĺ£ ŕřőćőďĺňőśšĺ ČŊŃ ŕřĺ ěě řăśš£ęěŋĺĺ [17]). Ŋőę ňőďěńĺřőćăńś£ ńĺŋěľŋőľ łőŋśšřşłűĺěľ ęěśšłő ść£ğăŋŋżţ ăšőňőć, łăł ć řăąőšě [18]. Ŕřĺśőěďĺŋěŋĺě Ŋ-ăšőňă ŋă čřěąěŋĳ ŕěřěčĺąă śšăŋőćĺšś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďŋżň ś şćěńĺůěŋĺěň ěčő łřĺćĺğŋż. Ŋă řĺś. 1b ŕőłăğăŋă ğăćĺśĺňőśšĳ őš ćěńĺůĺŋż ĺğčĺąă ńěŋšż (ćżśőšż ŕěřěčĺąă ŋăď ŕńőśłőśšĳ¿ ŋěĺğőčŋşšőľ ńěŋšż) ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ Ŋ-ăšőňă ś Ś-ăšőňőň ć śěřěďĺŋě ńěŋšż (ŋăĺąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋőň ňěśšě), E_b = E � E(H), čďě E ĺ E(H) ěśšĳ ¡ŋěřčĺĺ łőčěğĺĺ śćőąőďŋőľ ČŊŃ ĺ ČŊŃ ś ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżň ł ěě śěřěďĺŋě ăšőňőň ćőďőřőďă. Ĺśţőďŋă£ ďńĺŋă L ŕőńşňěšăńńĺůěśłőľ \łřěśěńĳŋőľ" čřăťěŋőćőľ ńěŋšż 10AGNR řăćŋ£ńăśĳ 58.05 A, ă ÿĺřĺŋă ś şůěšőň čřăŋĺůŋżţ Ŋ-ăšőňőć { 10.5 A. Őąőğŋăůěŋĺ£ ŋăŋőńěŋš GNR (Graphene Nano Ribbon) śőőšćěšśšćş¿š śšăŋďăřšŋőľ łńăśśĺťĺłăűĺĺ [19]. Řăśśňőšřěŋż ćăřĺăŋš 1 ŕřĺ ŕőńŋőśšĳ¿ ťĺłśĺřőćăŋŋżţ łřă£ţ ńěŋšż ĺ ćăřĺăŋš 2 ŕřĺ ŕőďćĺęŋżţ ěě łřă£ţ ć ŕńőśłőśšĺ ŋěĺğőčŋşšőľ ńěŋšż. Ćăřĺăŋš 2 ś ďćĺęşźĺňĺś£ łřă£ňĺ őłăğżćăěšś£ ć 2{3 řăğă ąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżň ć ŕńăŋě śőğďăŋĺ£ ŋă ŕěřěčĺąě ńěŋšż čřăťăŋőćőčő şůăśšłă (řĺś. 1b). Ďăńĳŋěľÿěě ĺśśńěďőćăŋĺě ŕőÿăčőćőčő ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ăšőňőć ćőďőřőďă ŕőłăğăńő, ůšő ŋă čřěąŋě ćżśšřăĺćăěšś£ űěŕőůłă H{Cŕăř, čďě Ś-ăšőňż ĺğ sp^2-čĺąřĺďĺğőćăŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŕřěőąřăğş¿šś£ ć sp^3-čĺąřĺďĺğőćăŋŋżě, ŕőďőąŋő H{ C-\ńĺŋĺ£ň" ć řăśśňőšřěŋŋżţ řăŋěě śćěřţřěÿěšłăţ [10]. Šăł śőğďăěšś£ \łćăğĺăńňăğŋżľ" ąăřĳěř ňěęďş ďćşň£ ŕřőćőď£źĺňĺ ůăśš£ňĺ ČŊŃ. Ć śńşůăě ďńĺŋŋőľ ńěŋšż ŕőśńě śőğďăŋĺ£ ŕěřćőčő ąăřĳěřă, ŕěřěňěźă£ ŕőńşůĺćÿş¿ś£ śšřşłšşřş ćďőńĳ őśĺ x ĺ ŕřĺňěŋ££ šş ęě ňěšőďĺłş, ňőęŋő śőğďăšĳ ćšőřőľ ąăřĳěř ŋă ğăďăŋŋőň řăśśšő£ŋĺĺ őš ŕěřćőčő, \ğăŕěřěć" ŋőśĺšěńĺ šőłă ňěęďş ŋĺňĺ ć őčřăŋĺůěŋŋőň čřăťěŋőćőň ŋăŋőşůăśšłě, š.ě. ŕőńşůĺć łćăŋšőćş¿ šőůłş.

Řăśśňőšřĺň šěŕěřĳ, ćőğňőęŋő, ąőńěě śőćěřÿěŋŋş¿ ňěšőďĺłş ŕřĺčőšőćńěŋĺ£ ČŁŠ ŋă \ďńĺŋŋőľ" ŋăŋőńěŋšě ŕşšěň śőğďăŋĺ£ \śĺŋşśőĺďż" ŕřĺ ěě śęăšĺĺ [20]. Ć ¡šőň śńşůăě ążńă ćżąřăŋă ńěŋšă 8AGNR (59.6 � 13.5 A^2). Ŕőď ďěľśšćĺěň śĺńż 2 ŋŊ ŋă ěě łőŋűż őŋă ŕřĺőąřěńă ťőřňş, ąńĺğłş¿ ł śĺŋşśőĺďě, řĺś. 2a. Ŕőÿăčőćőě őśăęďěŋĺě ăšőňőć ćőďőřőďă ŋă ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżě ňěśšă ŋă ĺğčĺąăţ ČŊŃ ŕřĺćěńő ł ŕő£ćńěŋĺ¿ şśšőľůĺćőľ ťőřňż ś šřěň£ Ś-Ŋ-ŋăŋőşůăśšłăňĺ, řĺś. 2b ĺ c. İŋěřčěšĺůěśłĺľ řăśůěš śćěřţřěÿěšłĺ, ŕőńşůěŋŋőľ ĺğ ¡šőľ ťőřňż, ŕőłăğăń, ůšő řăśŕőńőęěŋŋżľ ňěęďş Ś{Ŋ-ŋăŋőşůăśšłăňĺ čřăťěŋőćżľ (17 � 13 A^2) ťřăčňěŋš őąńăďăěš ńĺŋěľůăšżň śŕěłšřőň łćăŋšőćőľ šőůłĺ, řĺś. 2d. Ążń šăłęě řăśśňőšřěŋ śńşůăľ ăďśőřąűĺĺ Ŋ-ăšőňőć ŋă ŕěřěčĺąż \ňěšăńńĺůěśłőľ" ńěŋšż 14ZGNR. Ŕőńşůěŋ ăŋăńőčĺůŋżľ řěğşńĳšăš ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋőčő őąřăğőćăŋĺ£ ŋă ŋĺţ čřăťăŋőćżţ ŋăŋőşůăśšłőć. Řăğşňěěšś£, ć ¡łśŕěřĺňěŋšě śńěďşěš őęĺďăšĳ şďńĺŋěŋĺ£ šăłĺţ şůăśšłőć ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ ćřěňěŋĺ ćőğďěľśšćĺ£ ŕőšőłă Ŋăšőňőć ŋă ČŊŃ.

Řăśśňőšřĺň šěŕěřĳ šřěšĳ¿ ćőğňőęŋőśšĳ śőğďăŋĺ£ ČŁŠ ŋă ČŊŃ, őśŋőćăŋŋş¿ ŋă řăğńĺůĺĺ ŕřőűěśśőć ăďśőřąűĺĺ ćőďőřőďă ŋă čřăťěŋ ĺ ąĺčřăťěŋ [9]. Ďń£ ¡šőčő ňż ŕřěďńăčăěň ĺśŕőńĳğőćăšĳ śţěňş ¡łśŕěřĺňěŋšă šĺŕă \ňăśłă" ś śĺśšěňőľ ŋăńőęěŋŋżţ ďřşč ŋă ďřşčă ŋăŋőńěŋš (řĺś. 3). Ďń£ ŕřőśšőšż řăśśňőšřĺň ĺţ ŕěřěśěůěŋĺě ŕőď şčńőň 90ffi. Őąőğŋăůěŋĺě šăłőľ śĺśšěňż ŕőśšřőĺň ŋă őśŋőćě ĺğćěśšŋżţ őąőğŋăůěŋĺľ \łřěśěńĳŋżţ" ĺ \ğĺčğăčőćżţ" ČŊŃ (AGNR ĺ ZGNR). Ŋăŕřĺňěř, ğăŕĺśĳ 10AGNR (1.72)/6ZGNR(2.27)/90ffi őğŋăůăěš, ůšő ŋă ř£ď ĺğ ŕřőďőńĳŋő řăśŕőńőęěŋŋżţ 10AGNR ś ŕěřĺőďőň 1.72 ŋň ŋăłńăďżćăěšś£ ř£ď ĺğ ŕőŕěřěůŋő řăśŕőńőęěŋŋżţ 6ZGNR ś ŕěřĺőďőň 2.27 ŋň.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 5 { 6 2012 4^∗

Řĺś. 2. (a) { Śţěňă \śĺŋşśőĺďăńĳŋőčő" ĺğčĺąă ńěŋšż 8AGNR ŕřĺ ěě śęăšĺĺ. (b), (ś) { Őŋă ęě ŕőśńě ăďśőřąűĺĺ ćőďőřőďă ŋă ąőńěě ćżčőďŋżě ćżŕşłńżě şůăśšłĺ. (d) { Śńěćă śŕěłšř őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋőľ śćěřţřěÿěšłĺ šĺŕă łćăŋšőćőľ šőůłĺ ś ŋăŋőčřăťěŋőň ĺğ 64sp^2-ăšőňőć ňěęďş ăńňăğőŕőďőąŋżňĺ Ś{Ŋ-şůăśšłăňĺ ŋă ¡šőľ ŋăŋőńěŋšě. Śŕřăćă { őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋă£ śšřşłšşřă

Łăł ŕőłăğżćă¿š ŇĎ-ćżůĺśńěŋĺ£, ăďśőřąűĺ£ ŋă şůăśšőł II ňěŋěě ćżčőďŋă, ůěň ŋă şůăśšőł I. Ŋă řĺś. 3b ŕřěďśšăćńěŋă ğăćĺśĺňőśšĳ řăğŋĺűż ¡ŋěřčĺĺ ´E(D_Ś�_Ŋ) = E_I � E_{II} őš řăśśšő£ŋĺ£ Ś{Ŋ ŕřĺ ŕřĺąńĺęěŋĺĺ H-ăšőňă ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋő (ŕő őśĺ z) ł Śăšőňş ć űěŋšřăţ I ĺ II. Ďń£ ğőŋż II ąăřĳěř ďń£ łőćăńěŋšŋőčő ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ őłăğżćăěšś£ ćżÿě ŋă 0.03{ 0.05 ¡Ć (z = (1.5�1.4) A). Ŕőőůěřěďŋă£ ŕőśăďłă ŕ£šĺ ăšőňőć ćőďőřőďă ćőłřşč ŕěřćőľ Ś{Ŋ-ŕăřż ďń£ őąěĺţ ğőŋ ŕőłăğăńă śńěďş¿źěě. Ďń£ şůăśšłă II ďń£ łăęďőčő ŕőśńěďş¿źěčő ŕőśăęěŋŋőčő H-ăšőňă ¡ŋěřčěšĺůěśłĺľ ąăřĳěř śşźěśšćěŋŋő şćěńĺůĺćăěšś£. Ŋă ŋěň ćőğňőęŋă ăďśőřąűĺ£ Ŋ-ăšőňőć šőńĳłő ś őďŋőľ śšőřőŋż łăęďőľ ńěŋšż ć ąĺčřăťěŋě. Ďń£ čřăťěŋőćőčő şůăśšłă I ăąśőřąűĺ£ őłăğżćăěšś£ ćżčőďŋőľ ś őąěĺţ śšőřőŋ. Řăğŋĺűă ć ąăřĳěřăţ ´E_5 ŋă řăśśšő£ŋĺĺ őš ŕőćěřţŋőśšĺ ć 1.5 A ćőğřăśšăěš ďő 0.1 ¡Ć ć śńşůăě ŕőśăďłĺ ŕ£šőčő ăšőňă ćőďőřőďă.

Łřőňě šőčő, ŕőłăğăŋő, ůšő ŕő ňěřě ŕřĺąńĺęěŋĺ£ ňěśšă Ś{Ŋ-ść£ğłĺ ł \ňăśłě" (ł şůăśšłş II) ąăřĳěř ăďśőřąűĺĺ ćőďőřőďă ŋă Ś-ăšőň śşźěśšćěŋŋő ćőğřăśšăěš. Řăğŋĺűă ć ąăřĳěřě ´E(z = 1.5 A) ć űěŋšřě şůăśšłă I ĺ ćąńĺğĺ ŕşŋłšĺřŋőľ ńĺŋĺĺ ř£ďőň ś şůăśšłőň II (řĺś. 3a) řăćŋă şęě 0.3 ¡Ć. İšő ďěńăěš ŋěćőğňőęŋżň ŕřőŋĺłŋőćěŋĺě ăšőňă ćőďőřőďă ňěęďş śńő£ňĺ ąĺčřăťěŋă ďăęě ŕřĺ 1000 Ł. Šăłĺň őąřăğőň, Ŋ-ăšőňż ĺğ ŕăďă¿źěčő ŕőšőłă ăšőňőć ćőďőřőďă ňőčşš \ŕřĺńĺŕăšĳ", őąřăğş£ čřăťăŋőćş¿ őąńăśšĳ, šőńĳłő ŋă őšłřżšżě ś ďćşţ śšőřőŋ şůăśšłĺ ńěŋš I, śćőąőďŋżě őš ŋăńőęěŋĺ£ ŋăŋőńěŋš ćšőřőčő śńő£. Ŋă ŕěřěśěůěŋĺĺ, čďě őąřăğş- ¿šś£ şůăśšłĺ ąĺčřăťěŋă II (řĺś. 3a), ăďśőřąűĺ£ ăšőňőć ćőďőřőďă ğăšřşďŋěŋă. Šăłĺě şůăśšłĺ őśšă¿šś£ \čőńżňĺ". İšĺ řăśůěšż ŕőńŋőśšĳ¿ ŕőďšćěřęďă¿šś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăňĺ ś ăďśőřąűĺěľ ćőďőřőďă ŋă čřăťěŋ ĺ ąĺčřăťěŋ [9].

Ŋă řĺś. 3c ĺ d ŕřĺćěďěŋ ŕřĺňěř ćőğňőęŋőčő őąřăğőćăŋĺ£ ř£ďőć čřăťěŋőćżţ łćăŋšőćżţ šőůěł ś ŕěřĺőďăňĺ 1.72 ĺ 2.27 ŋň ŋă ńěŋšăţ 10AGNR ĺ 6ZGNR ŕőśńě ĺţ řăğďěńěŋĺ£ ŕő őłőŋůăŋĺĺ ŕřőűěśśă ăďśőřąűĺĺ ćőďőřőďă ŋă śĺśšěňě 10AGNR (1.72)/6ZGNR(2.27)/90ffi. Łőňąĺŋĺřş£ řăśŕőńőęěŋĺě ř£ďőć ČŊŃ, ňőęŋő łőŋšřőńĺřşěňő śőğďăćăšĳ řăğńĺůŋżě łőňąĺŋăűĺĺ ČŊŠ ŋă ćżąřăŋŋżţ ŋăŋőńěŋšăţ.

Ŕřőĺńń¿śšřĺřşěň łăůěśšćěŋŋőě ĺğňěŋěŋĺě ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć ČŁŠ ŋă ŋăŋőńěŋšě ŕşšěň řăśůěšă ĺğňěŋěŋĺ£ ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő śŕěłšřă E(k) ńěŋšż ğĺčğăčőćőčő šĺŕă 4ZGNR ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ łőŋűěŋšřăűĺĺ ăďśőřąĺřőćăŋŋżţ Ŋ-ăšőňőć (řĺś. 4) ŕřĺ śőğďăŋĺĺ őďŋĺň ĺğ ćżÿěŕěřěůĺśńěŋŋżţ ňěšőďőć śćěřţřěÿěšőł ś őďĺŋăłőćżň ŕěřĺőďőň 1.97 ŋň, ŋő ś řăğŋżňĺ şůăśšłăňĺ ŋăĺąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ şśšőľůĺćőľ \łřěśěńĳŋőľ" łőŋťĺčşřăűĺĺ čřăťăŋă [21]. Ŋă řĺś. 4a ŕőłăğăŋ śŕěłšř šăłőľ \ůĺśšőľ" ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćőľ ČŊŃ ś ňăńőľ ÿĺřĺŋőľ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż (0.1 ¡Ć). Ŋăńĺůĺě şůăśšłőć čřăťăŋă ďńĺŋőľ ß 0.3 ŋň (řĺś. 4b) şęě ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ śŕěłšřă ČŁŠ ś řăğŋĺűěľ ňěęďş ŕěřćżň ŋěğăŕőńŋěŋŋżň ĺ ŕěřćżň ğăŕőńŋěŋŋżň şřőćŋ£ňĺ E_{HOMO}�_{LUMO} = E_{1c} � E_{1v} = 0.1 ¡Ć ĺ řăğŋĺűěľ ňěęďş ćšőřżňĺ śőőšćěšśšćş¿źĺňĺ şřőćŋ£ňĺ E_{2c} � E_{2v} = 1.2 ¡Ć. Ŕřĺśőěďĺŋěŋĺě śńěďş¿źěľ \ŕőřűĺĺ" Ŋ-ăšőňőć (ďńĺŋă čřăťăŋă ß 0.6 ŋň, řĺś. 4c) ŕřĺćőďĺš ł şćěńĺůěŋĺ¿ E_{1c} � E_{1v} ďő 0.3 ¡Ć, ă E_{2c} � E_{2v} {

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 5 { 6 2012

Řĺś. 3. Śţěňă ¡łśŕěřĺňěŋšă ŕő śőğďăŋĺ¿ ČŁŠ ŋă śĺśšěňě 9AGNR (3.84)/9AGNR(2.13)/90^∘ ŕěřěśěłă¿źĺţś£ ŕőď şčńőň 90^∘ ř£ďőć ČŊŃ. (a) { Ćĺď śćěřţş. Ć űěŋšřăţ şůăśšłőć čřăťěŋă (I) ĺ ąĺčřăťěŋă (II) (ŋă ŕěřěśěůěŋĺĺ ČŊŃ) šőůłőľ ŕőłăğăŋő ňěśšő ŕőďţőďă ł Ś-ăšőňş Ŋ-ăšőňă. (b) { ğăćĺśĺňőśšĳ řăğŋĺűż ´E = EI � EII ¡ŋěřčĺľ ćśěľ śĺśšěňż őš řăśśšő£ŋĺ£ DŚ−Ŋ ďő řăśŕőńőęěŋŋőčő ŋăď ¡šĺň ňěśšőň H-ăšőňă ďń£ ďćşţ řăğŋżţ şůăśšłőć. (c), (d) { Ř£ďż ńěŋš 10AGNR ĺ 6ZGNR ĺğ čřăťěŋă (ůěřŋżě łřşęłĺ { Ś-ăšőňż ŋă \ŕşśšżţ" şůăśšłăţ II) ĺ čřăťăŋă (śěřżě łřşęłĺ { Ś-ăšőňż ś ŕřĺśőěďĺŋĺćÿĺňĺś£ Ŋ-ăšőňăňĺ ś ďćşţ śšőřőŋ čřăťěŋőćżţ şůăśšłőć I) ŕőśńě řăğďěńěŋĺ£ ĺţ ŕő őłőŋůăŋĺĺ ŕřőűěśśă ăďśőřąűĺĺ ćőďőřőďă ŋă śĺśšěňş 10AGNR (1.72)/6ZGNR(2.27)/90^∘ ć ćőďőřőďŋőľ ŕńăğňě

ďő 1.6 ¡Ć. Ć śŕěłšřě ČŁŠ ŕőśńěďş¿źěčő ğăŕőńŋěŋĺ£ (čřăťăŋ ďńĺŋőľ ß 0.9 ŋň, řĺś. 4d) řăğŋĺűż E_{1c} � E_{1v} ĺ E_{2c} � E_{2v} řăćŋż 0.5 ĺ 2.2 ¡Ć. Ć śćěřţřěÿěšłě ś čřăťěŋőćżňĺ şůăśšłăňĺ ŕřĺňěřŋő ć 0.6 � 0.7 ŋň^2 ¡šĺ ćěńĺůĺŋż śőśšăćń£¿š 1.5 ĺ 3.8 ¡Ć śőőšćěšśšćěŋŋő.

Šăłĺň őąřăğőň, ć řăňłăţ ŕřěďńőęěŋŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšőć ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ćőğňőęŋő śőğďăŋĺě łćăŋšőćőţ šőůěł ŋă őśŋőćě čřăťěŋőćőľ ńěŋšż ś ğăďăŋŋżňĺ (ŕřěďćăřĺšěńĳŋő řăśśůĺšăŋŋżňĺ) śćőľśšćăňĺ.

Ĺšăł, ć řăąőšě ŕřěďńőęěŋő šřĺ ćăřĺăŋšă ¡łśŕěřĺňěŋšă ŕő łőŋšřőńĺřşěňőňş ŕőńşůěŋĺ¿ čřăťăŋőćżţ ŋăŋőŕőńőśőł ŋă čřăťěŋőćżţ ŋăŋőńěŋšăţ ś őąřăğőćăŋĺěň łćăŋšőćżţ šőůěł. Ďćă ĺğ ŋĺţ őśŋőćăŋż ŋă ŕřĺčőšőćńěŋĺĺ ĺğőčŋşšżţ ŕőćěřţŋőśšěľ, ćżŕşłńżě şůăśšłĺ łőšőřżţ śőčńăśŋő ŕřőćěďěŋŋżň řăśůěšăň ąńăčőŕřĺ£šŋż ďń£ ăďśőřąűĺĺ ăšőňőć ćőďőřőďă. Šřěšĳ£ ňěšőďĺłă ŋăńőęěŋĺ£ őďŋőčő śńő£ ČŊŃ ŋă ďřşčőľ ŕőď őŕřěďěńěŋŋżňĺ şčńăňĺ ŕőğćőńĺš ŕřĺčőšőćń£šĳ ČŁŠ ć ňăśśőćőň łőńĺůěśšćě. Ŕřĺňěřż řăśůěšőć łőŋłřěšŋżţ ČŁŠ-śšřşłšşř, ťőřňĺřşěňżţ ŋă őśŋőćě őążůŋő ŕőńşůăěňżţ şśšőľůĺćżţ ŋăŋőńěŋš šĺŕă \ğĺčğăč" ĺńĺ \łřěśńő", ŕőłăğăńĺ ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋş¿ ćőğňőęŋőśšĳ ćăřĳĺřőćăŋĺ£ ćěńĺůĺŋż řăğŋĺűż ňěęďş şřőćŋ£ňĺ őš 0.1 ďő ŋěśłőńĳłĺţ ¡Ć ŕşšěň ĺğňěŋě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 5 { 6 2012

Řĺś. 4. Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć ŋăŋőńěŋšż 4ZGNR őš łőŋűěŋšřăűĺĺ ăďśőřąĺřőćăŋŋżţ ś ďćşţ śšőřőŋ Ŋ-ăšőňőć (śěřżě łřşęłĺ): ĺğňěŋěŋĺě śŕěłšřă őš ŋěŕřěřżćŋőčő ďń£ \ůĺśšőľ" ČŊŃ (a), \ąěğďĺśŕěřśĺőŋŋżţ" śŕěłšřőć łćăŋšőćżţ šőůěł ś řăśšşźěľ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋőľ (b){(e) ďő śŕěłšřă ďĺ¡ńěłšřĺłă (f) { čřăťăŋőćőľ ŋăŋőńěŋšż ŕřĺ \ŕőńŋőň ğăŕőńŋěŋĺĺ" ČŊŃ ćőďőřőďőň. Ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ { şřőćěŋĳ Ťěřňĺ EF

ŋĺ£ ďńĺŋż čřăťěŋőćżţ ŋăŋőşůăśšłőć. Őšňěšĺň, ůšő ć śńşůăě ŕőśńěďŋěľ ňěšőďĺłĺ ¡łśŕěřĺňěŋš ňőęŋő ňőďěřŋĺğĺřőćăšĳ, ŕőňěźă£ ČŊŃ ŋă ř£ď łřěňŋĺěćżţ ŋăŋőŕřőćőńőł (śţěňă, ŕřĺňěŋěŋŋă£ ďń£ śőğďăŋĺ£ şğłĺţ ČŊŃ [22]). Ŕřĺ ăďśőřąűĺĺ Ŋ-ăšőňőć ¡šő őŕ£šĳ ŕřĺćěďěš ł \řăğąĺěŋĺ¿" ńěŋšż (ŕőďőąŋő řĺś. 3) ŋă ďćě ğőŋż: śćőąőďŋżľ őš \ňăśłĺ" şůăśšőł čřăťăŋőćőčő šĺŕă (ğőŋă I) ĺ şůăśšőł ś őďŋőľ őšłřżšőľ śšőřőŋőľ čřăťěŋă, ŋě ćżčőďŋżľ ďń£ ăďśőřąűĺĺ ćőďőřőďă (ğőŋă II) [9]. Ğăňěšĺň šăłęě, ůšő śţěňż ďăŋŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšőć ąěğşśńőćŋő ŕřĺňěŋĺňż ĺ ć śńşůăě ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ć łăůěśšćě ăďśőřąĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć ťšőřă (ĺńĺ łĺśńőřőďă) ďń£ śőğďăŋĺ£ ČŁŠ ś ŋăŋőşůăśšłăňĺ ĺğ ťšőřčřăťěŋă, FG (ĺńĺ őłśĺďă čřăťěŋă, OG). Ŕőďőąŋżľ ćżćőď őśŋőćżćăěšś£ ŋă ąőčăšőň ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőň ĺ šěőřěšĺůěśłőň ňăšěřĺăńě ć ŕńăŋě ŕőńşůěŋĺ£ OG- ĺ FG-ŋăŋőśšřşłšşř [23].

Ŕřěďńőęěŋŋżě śšřşłšşřż łćăŋšőćżţ šőůěł ŋă őśŋőćě ČŊŃ £ćń£¿šś£ ŕěřśŕěłšĺćŋżňĺ ŋăŋőňăšěřĺăńăňĺ ďń£ ŋăŋő¡ńěłšřőŋĺłĺ ĺ őŕšĺłĺ ć śĺńş őśőąěŋŋőśšěľ śćőĺţ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ śŕěłšřőć. Ć ďăńĳŋěľÿěň ňőęŋő ąşďěš, ŋăŕřĺňěř, śőğďăćăšĳ ŋăŋőřăğňěřŋżě őąńăśšĺ ń¿ňĺŋěśűěŋűĺĺ łăł ¡ńěňěŋšż ŋăŋőőŕšĺůěśłĺţ ĺ ťőšő¡ńěłšřĺůěśłĺţ şśšřőľśšć.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě čřăŋšőć ŘŤŤĹ (# 11-02-01453a) ĺ ŕřőčřăňňż Ŕřěğĺďĺşňă ŘĂŊ (# 24). Řăśůěšż ążńĺ ŕřőćěďěŋż ŕřĺ ŕőňőźĺ śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőčő ćżůĺśńĺšěńĳŋőčő łőňŕńěłśă \Ńőňőŋőśőć" ŇČŞ.

1. L. A. Ponomarenko, F. Schedin, M. I. Katsnelson et al., Science 320, 356 (2008).

2. S. Dreoscher, H. Knowles, Y. Meir et al., Phys. Rev. B 84, 073405 (2011).

3. J. Lu et al., Nat. Nanotech. 6, 248 (2011). 4. V. Gupta et al., J. Am. Chem. Soc. 133, 9960 (2011). 5. H. Sevincli, M. Topsakal, and S. Ciraci, Phys. Rev. B 78, 245402 (2008).

6. Z. M. Ao, A. D. Hernandez-Nieves, and F. M. Peeters, Appl. Phys. Lett. 97, 233109 (2010).

7. X. Li, X. Wang and L. Zhang, Science 319, 1229 (2008). 8. D. V. Kosynkin et al., Nature 458, 16 (2009). 9. D. C. Elias, R. R. Nair, T. M. G. Mohiuddin et al., Science 324, 236 (2009).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 5 { 6 2012

10. L. A. Chernozatonskii, P. B. Sorokin, and J. W. Bruning, Appl. Phys. Lett. 91, 183103 (2007).

11. D. W. Boukhvalov and M. I. Katsnelson, J. Phys. Chem.

C 113, 14176 (2009).

12. Ń. Ă. Őŕěŋőć, Ă. Ĺ. Ŕőďńĺćăěć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 90, 505 (2009).

13. J. D. Gale and A. L. Rohl, Mol. Simul. 29, 291 (2003). 14. D. W. Brenner, Phys. Rev. B 42, 9458 (1990). 15. M. R. Hestenes and E. Stiefel, J. of Res. Nat. Bureau of Standards 49, 6 (1952).

16. Xi Zhang et al., Nanoscale 2, 2160 (2010). 17. M. Huang, T. A. Pascal, and H. Kim, Nano Lett. 11, 1241 (2011).

18. L. A. Chernozatonskii et al., JETP Letters 90, 134 (2009).

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

Lett. 97, 216803 (2006).

20. M. Neek-Amal and F. M. Peeters, Phys. Rev. B 82, 085432 (2010).

21. V. Artuchov and L. Chernozatonskii, J. Phys. Chem. A 114, 5389 (2010).

22. J. Bai, X. Duan, and Y. Huang, Nano Lett. 9, 2083 (2009).

23. Y. Zhu, S. Murali, and W. Cai, Advanced Materials 22(35), 3906 (2010).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 5 { 6 2012