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Диэлектрическая щель в нанолентах из графана
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Теоретически рассчитана величина диэлектрической щели Eg в нанолентах из графана−монослоя графена,
полностью насыщенного водородом с обеих сторон. Показано, что Eg возрастает при уменьшении ширины
наноленты и практически не зависит от атомной структуры ее границ (зигзагообразные или кресельные).

Большое внимание, уделяемое в последние годы гра-
фену (graphene) — гексагональному монослою атомов
углерода, — во многом объясняется перспективой его
использования в наноэлектронике [1]. Однако для боль-
шинства практических приложений (например, полевые
транзисторы) требуются материалы с достаточно боль-
шой запрещенной зоной Eg , тогда как графен представ-
ляет собой бесщелевой полупроводник. Для перевода
графена в диэлектрическое состояние было, в частности,
предложено [2] вырезать из него узкие полоски (нано-
ленты), что приводит к увеличению Eg до ∼ 0.5 эВ при
ширине наноленты w ≈ 10 нм [3,4]. Недостатком этого
способа диэлектризации графена является сложность
контроля величины Eg , которая очень чувствительна как
к ширине наноленты, так и к структурее ее границ, суще-
ственно различаясь для зигзагообразных (zigzag) и кре-
сельных (armchair) конфигураций граничных атомов.
В этой ситуации можно попытаться использовать в

качестве диэлектрических компонентов наноустройств
не графен, а графан (graphane) — недавно предска-
занный [5] и вскоре синтезированный [6] квазидвумер-
ный углеводородный материал, представляющий собой
монослой графена, полностью насыщенный водородом
с обеих сторон. Графан, в отличие от графена, яв-
ляется широкозонным диэлектриком с Eg ≈ 5 эВ [7,8].
Поскольку в наноэлектронных приборах графановые
элементы (например, все те же наноленты) могут иметь
размеры ∼ (1−10) нм, то важно знать зависимость Eg

от ширины w таких нанолент. Численный расчет этой
зависимости и составляет предмет данной работы.
Мы использовали неортогональный метод сильной

связи, предложенный в работе [9] для углеводородных
систем и хорошо описывающий электронные харак-
теристики как небольших кластеров (например, куба-
на C8H8 [10–12] и метилкубана C9H10 [13]), так и макро-
скопических систем [9]. По точности он практически не
уступает первопринципным методам, но требует гораздо
меньших затрат компьютерных ресурсов. Ранее мы с
успехом использовали его при моделировании терми-
ческой десорбции водорода из графана [14] и эффекта
спонтанной регенерации границы раздела графен/графан
при ее разупорядочении [15]. Для диэлектрической щели
в графане этот метод дает Eg = 5.34 эВ — в хорошем
соответствии с величиной Eg = 5.4 эВ, полученной пу-
тем расчетов из первых принципов [8]. Распределение
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плотности электронных состояний g(ε) по энергии ε

в валентной зоне и зоне проводимости графана приве-
дено на рис. 1.
Наноленты из графана мы моделировали сверхъячей-

ками с периодическими граничными условиями по одно-
му направлению (x) и свободными — по другому (y).
Примеры таких сверхъячеек для нанолент с зигзагооб-
разными и кресельными границами приведены на рис. 2.
Ширина нанолент w определялась как расстояние между
атомами углерода, максимально отстоящими друг от
друга по оси y . Величина Eg полагалась равной разности
энергий нижней незаполненной (LUMO) и верхней
заполненной (HOMO) молекулярных орбиталей. При
каждом значении w мы проводили расчеты для сверхъ-
ячеек с различной длиной L вдоль оси x , добиваясь
неизменности Eg по мере увеличения L с относительной
точностью не менее 10−4. Как правило, для этого было
достаточно L = 10−15 Å.
Мы обнаружили, что при уменьшении w вид плот-

ности состояний в валентной зоне и в зоне проводимо-
сти (рис. 1) изменяется очень мало, тогда как Eg мо-
нотонно увеличивается (см. рис. 3). При этом зависимо-

Рис. 1. Плотность электронных состояний g(ε) в гра-
фане (в расчете на спин и на элементурную ячейку). Резуль-
таты для сверхъячейки C60H60 с периодическими граничными
условиями по обоим направлениям. За начало отсчета энергии
принят уровень Ферми.
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сти Eg от w в нанолентах с зигзагообразными и кресель-
ными границами (в отличие от графеновых нанолент)
практически не различаются, т. е. величина Eg определя-
ется главным образом не структурой границ наноленты,
а ее шириной. Поэтому для нанолент с другим типом
границ [16,17] можно ожидать такой же связи Eg и w .
Анализ результатов расчета показал, что зависи-

мость (Eg − Eg0)
−1 от w (здесь Eg0 = 5.34 эВ — щель

в графане, т. е. при w → ∞) очень хорошо аппрок-
симируется квадратичным полиномом, гораздо лучше,
чем полином того же порядка аппроксимирует зависи-
мость Eg от w

−1. Определение коэффициентов этого
разложения методом наименьших квадратов приводит к
следующей формуле:

Eg = Eg0 +
3.16

1 + 0.34w + 0.044w2
, (1)

где Eg измеряется в эВ, а w — в Å. Видно, что при
w > 10 Å разность Eg − Eg0 с ростом w быстро умень-

Рис. 2. Сверхъячейки C60H70 (a) и C60H72 (b), моделирующие
графановые наноленты с зигзагообразными и кресельными
границами соответственно. Большие шары — атомы угле-
рода, малые шары — атомы водорода. Ширина наноленты
w = 11.64 (a) и 11.34 Å (b).

Рис. 3. Зависимость диэлектрической щели Eg от ширины w

графановых нанолент с зигзагообразными (1) и кресельны-
ми (2) границами. Сплошная линия — аппроксимация по фор-
муле (1). Штриховая линия отвечает величине Eg0 = 5.34 эВ
в графане (при w → ∞).

шается по закону Eg − Eg0 ∝ w
−2, поэтому отличие Eg

от Eg0 становится существенным только для очень узких
нанолент.
В заключение заметим, что систему чередующихся

графеновых и графановых нанолент (а также более
сложные конфигурации графена и графана) можно по-
лучить путем селективной сорбции водорода на графен.
Если при этом поперечные размеры областей графана
составляют ∼ 10 Å, то для количественного определения
характеристик соответствующих наноустройств следует
обязательно учитывать факт увеличения диэлектриче-
ской щели таких областей по сравнению с ее значением
в собственно графане (квазидвумерном материале, ма-
кроскопическом по двум направлениям).
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Dielectric gap in graphane nanoribbons
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Abstract Theoretically calculated is the dielectric gap Eg in
nanoribbons of graphane — a graphene monolayer fully saturated
with hydrogen on both sides. It is shown that the value
of Eg increases as the nanoribbon width decreses and is almost
independent on the atomic structure of nanoribbon edges (zigzag
or armchair).
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