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Физико-химические свойства твердых тел всегда привлекали серьезное внимание исследо-
вателей. Последние двадцать лет область интересов ученых активно смещается в сторону фи-
зики полупроводниковых низкоразмерных структур (наноструктур), чему способствует стреми-
тельное развитие технологий, открытие новых материалов, способных заменить существующие
аналоги. Ограниченное движение заряда в наноструктурах приводит к размерному квантованию,
которое вносит существенные изменения в энергетический спектр носителей заряда, фононов,
квазичастиц, и способствует появлению новых явлений и физико-химических свойств вещества.
Большее количество исследований связано с изучением графеноподобных материалов, облада-
ющих уникальным набором свойств, который делает их привлекательными с точки зрения совре-
менной микро-, нано- и оптоэлектроники (создание транзисторов, нанодиодов, элементов памяти,
оптические переключатели и др.).

Одним из главных достоинств наноструктур является то, что изменение конфигурации и
геометрических размеров влияет на свойства системы и позволяет управлять этими свойства-
ми [9]. Таким образом, мы можем модифицировать энергетический спектр носителей заряда,
тем самым изменяя физико-химические свойства системы.

Целью настоящей работы является исследование сенсорных характеристик углеродных
структур на основе туннельного эффекта, в том числе в случае искривленного графена.

1. Туннельные характеристики искривленных графеновых нанолент

Отсутствие щели в зонной структуре графена затрудняет создание приборов на его основе.
С этой точки зрения более привлекательными являются графеновые ленты, которые из-за огра-
ниченности в пространстве в одном измерении имеют квантованный энергетический спектр элек-
тронов в данном направлении, что приводит к образованию энергетической щели. В то же время
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плоская структура графеновых листов неустойчива [12; 13], поэтому важно изучать различные
искривленные модификации [10; 21].

Свойства электронов в графеновой наноленте в длинноволновом приближении в окрестнос-
ти дираковской точки будем описывать на основании обобщения уравнения Дирака для искрив-
ленного пространства времени [32]:

0 )( 
 . (1)

Здесь и далее по повторяющимся индексам, если не оговорено обратное, подразумевается
суммирование;   – ковариантная производная по координате  ;   – компонента спиновой связ-яз-

ности; 
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 – волновая функция (вектор-столбец), состоящая из волновых функций, описыва-

ющих электроны различных подрешеток графена в окрестности дираковской точки К.
Как известно из литературы [1; 32], в случае, если задан метрический тензор:
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( 
  – дельта-символ Кронекера), можно определить поля реперы:
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где для двумерной изогнутой поверхности  ),diag(1,ηab 11 . Тогда:
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Вычисляя далее компоненты спиновой связности для определенной искривленной нано-
ленты и подставляя их в уравнение (1), получаем первую поправку к спектру под действием
возмущения.

На основании уточненного спектра для искривленной графеновой наноленты рассчитывал-
ся туннельный ток для контактов с металлом и квантовыми точками. В рамках теории Кубо
плотность тока задается формулой [5]:
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(5)

где (x) – дельта-функция Дирака; A(B)(E) – туннельная плотность состояний; nf(E) – равновес-
ное число фермионов с энергией Е. Здесь и далее используется приближение «шероховатого»
контакта: Tpq = T.
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В работах [16; 17] показано, что для всех рассмотренных контактов графеновых нанолент
наблюдается асимметричность поведения тока, определяемая прикладываемым к контакту на-
пряжением. Прямой участок на вольтамперной характеристике говорит об особенностях элект-
ронного строения металла, квантовых точек и графеновых нанолент (аналогичное поведение на-
блюдается для диодов Ганна). Также изучался случай напряженного графена, который постоян-
но находится под действием внешней переменной механической силы, действие этой силы при-
водит к периодическому изменению расстояния между атомами графена. Используя аналогию с
искривленным пространством временем, можно сказать, что такая сила приводит к периодичес-
кому изменению пространственных интервалов, что, как хорошо известно, описывается в рамках
нестационарной модели Фридмана. Также прослеживается асимметричность тока в зависимос-
ти от прикладываемого напряжения к контакту, что кроме электронного строения контактирую-
щих материалов обусловливается процессами рекомбинации носителей в переходе, которые при
положительном напряжении преобладают над процессами тепловой генерации (аналогичное по-
ведение наблюдается для германиевых, и особенно для кремниевых диодов) [28]. В работе [25]
показано, что в искривленном графене имеет место эффект ZB (дрожащее движение). Получено,
что геометрия образца, в котором происходит распространение волнового пакета, явно влияет на
эффект Zitterbewegung и определяет максимально значение плотности тока.

2. Туннельные характеристики графеновых структур с примесями

Изучено влияние многоуровневой примеси на туннельный в наноструктурах. Под много-
уровневой примесью понимается примесь с несколькими уровнями, которые лежат выше уровня
Ферми в графеновой наноленте [27]. Данное направление привлекает все большее внимание ис-
следователей, поскольку такие примеси способны оказывать существенное влияние на электрон-
ную структуру вещества и тем самым вызывать изменения свойств полупроводников [26].

Рассмотрим влияние многоуровневой примеси на туннельный и баллистический ток в гра-
феновой наноленте.

Матричная форма гамильтониана рассматриваемой задачи в рамках нашей модели имеет вид:
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где r – интеграл переноса электрона между 1-м и 3-м уровнями примеси, остальные обозначения –
как в предыдущем пункте.

Гамильтониан (6) можно переписать, используя структуру блочных матриц:






















































































4

3
22

22

11

21
22

11

12

221

121

22

11

11
2221

1211

0
0

00
0

00
0

0
0

0
0

t
t

H
r

H
r

H

t
t

f
f

H
HH
HH

H

T

,,

,,

*

**

**

**

**

*













.
(7)



Влияние атомно-молекулярного строения на туннельные характеристики в углеродных наноструктурах

ФИЗИКА И АСТРОНОМИЯ

6 6

Переходя далее к длинноволновому приближению, решаем задачу на собственные значения
и получаем спектр графеновой ленты с многоуровневой примесью.

В работе [2] рассматривалась нанолента зигзаг-типа с 11 атомами углерода в ширину. Со-

ответствующее значение импульса 
a

sp y
3

  (s = 1, 2... m, a – длина межатомной связи) бралось
минимальным, поскольку рассматривался случай низких температур и вклад состояний с боль-
шим импульсом обрезан вследствие распределения Ферми. Построены вольтамперные характе-
ристики контакта с металлом, демонстрирующие существенное влияние интеграла перескока
между примесными уровнями, а также энергий примеси на туннельный ток в рассматриваемой
наноленте. Смещение уровней энергии примеси оказывает существенное влияние на ВАХ кон-
такта, при этом даже исчезает участок с ОДП. Это связано с тем, что примесные уровни оказы-
ваются близко к уровням графеновой наноленты. Таким образом, становится возможным опре-
делить, какая именно примесь адсорбировалась на ленту.

В работе [24] изучена чувствительность графеновых нанолент, флейков к примесям, осно-
вываясь на туннельном контакте данных наноматериалов с металлом и квантовыми точками.
Используемые в современных экспериментах образцы графена получаются путем микромеха-
нического скалывания с поверхности графита, их называют флейками, хлопьями или чешуйками.
Отметим, что подобный способ получения снижает стоимость образцов. В настоящей работе
будем исследовать не только электрофизические свойства флейков, но и графеновых нанолент,
которые активно изучаются в последние годы как с теоретической [6; 18; 20], так и с практичес-
кой точек зрения [19; 31]. Также будем исследовать замкнутую графеновую наноленту, так назы-
ваемое луковое кольцо. Отметим, что в этом случае происходит квантование из-за требования
периодичности волновой функции по окружности «лукового кольца».

Хотя сам метод измерения туннельного тока и имеет ряд недостатков (расстояние между
образцами определяет ток, степень «шероховатости» образцов и пр.), на наш взгляд, он имеет то
преимущество, что позволяет оптимизировать выбор второго образца для достижения наиболь-
шей чувствительности. Так же немаловажное значение имеет и тот факт, что различные типы
контактов могут оказаться более оптимальными для определения различных типов примесей.

Гамильтониан для электронов графеновой наноленты можем записать в виде:

i j
ij

H t C C c.c.

 

   , (8)

где t = 2,7 эВ; i jC C  – операторы рождения и уничтожения электронов на узле i или j, суммирова-
ние идет по ближайшим соседям. Двумерный массив атомов углерода перенумеровывается для
дальнейшего удобства вычислений в одномерный. Способ такой нумерации для флейка пред-
ставлен на рисунке 1.

Рис. 1. Способ одномерного упорядочивания атомов углерода

В случае если молекула примеси садится на узел k, то гамильтониан (8) перепишется в виде:

 i j m k m m m
ij m

H t C C V C C C C c c  

 
      . ., (9)
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где em описывают энергетические уровни примеси; Vm – интегралы перескока между уровнями
примеси и графена.

Далее гамильтониан (9) численно диагонализировался. Численная диагонализация прово-
дилась путем нахождения собственных значений матрицы гамильтониана (8) в узельном пред-
ставлении.

В результате проведенного исследования показано, что данная система оказывается чув-
ствительной не только к нескольким, но и к одной молекуле. Это важно для практических прило-
жений с точки зрения определения наличия примесей разной концентрации, даже очень малой [24].
Имеет место влияние размеров флейка на величину туннельного тока в контакте с металлом и
квантовыми точками. При этом чем больше размер чешуйки, тем сильнее отличается зависи-
мость туннельного тока от напряжения по сравнению с беспримесным случаем.

Влияние постоянного электрического поля на проводимость графеновых нанолент демонст-
рируется в работе [3]. Отметим, что возможность контролировать электронные свойства мате-
риала с помощью приложения внешнего поля лежит в основе современной электроники. Так, в
работах [15; 30] показано, что с помощью приложенного электрического поля можно управлять
свойствами монокристаллических пленок графита.

Геометрия задачи представлена на рисунке 2 для наноленты N  M.

Рис. 2. Геометрия задачи

Расстояния d1, d2 могут быть вычислены с помощью расстояния между соседними узлами
для графена: b = 0,142 нм. Введение постоянного поля E0 позволяет перезаписать гамильтониан
(8) в виде:

Ф . .i j l l l
ij l

H t C C C C c c 

 

    , (10)

где Фl – описывает потенциал запирающего электрического поля на узле l.
Далее на основе собственных значений матрицы нами рассчитывалась плотность состоя-

ний для графена А путем прямого подсчета количества энергетических уровней в заданном
интервале энергий. Плотность тока контакта вычислялась, как и ранее, в рамках теории Кубо.

Введение запирающего электрического поля наиболее существенно влияет на форму ВАХ
для контакта с металлом, что проявляется в увеличении тока в отрицательной области по на-
пряжению.

В работе [22] показано, что введение запирающего электрического поля позволяет гораздо
лучше «чувствовать» присутствие даже одной примесной молекулы на графеновой наноленте.

Также было проведено исследование влияния примеси на туннельный ток контакта поли-
ацетилена с квантовыми точками и металлом [4]. Полученные результаты позволяют сделать
вывод о возможности применения данной полимерной структуры при обнаружении примесных
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молекул как самостоятельно, так и в качестве подложки, например, для графена, который себя
уже хорошо зарекомендовал как высокочувствительный сенсор.

3. Влияние дефектов на проводимость графеновых нанолент

Как известно, практически не существует кристаллов, все атомы которых занимали бы по-
ложение с минимальной энергией. Выделяют два типа отклонений от идеальных позиций: посто-
янные и временные. В данной работе мы будем изучать постоянные дефекты, и в частности
точечные [8].

Подобные дефекты в кристаллической решетке могут быть созданы намеренно или появ-
ляться случайным образом во время синтеза. Такие топологические дефекты за счет перегруп-
пировки межатомных связей оказывают большое влияние на свойства твердых тел. Несмотря
на то что структурные дефекты могут ухудшить характеристики устройств на основе графена,
зачастую такие отклонения от совершенства могут оказаться полезными в некоторых приложе-
ниях, поскольку позволяют достигать новых функциональных возможностей.

В графене, который представляет собой кристалл с гексагональной решеткой, также на-
блюдаются такие дефекты. Наиболее простой из них – дефект Стоуна – Уэльса [14; 29], который
возникает при повороте одной из связей C-C на угол 90°, в результате чего четыре шестиуголь-
ных ячейки трансформируются в два пятиугольника и два семиугольника. Такие дефекты явля-
ются центрами предпочтительной адсорбции некоторых химических элементов [7; 11]. Это свой-
ство может оказаться полезным при определении примеси и использовании графена в качестве
высокочувствительного детектора этих газов.

В работе [23] помимо дефекта Стоуна – Уэльса изучался другой дефект – вакансионного
типа при помощи туннельного эффекта, возникающего в контакте графеновой наноленты/флейка
с металлом и квантовыми точками.

В рамках предложенного подхода система оказывается способной улавливать присутствие
дефектов в ней. Введение дефектов существенно изменяет вольтамперную характеристику кон-
такта как в случае с металлом, так и квантовыми точками. При этом расположение дефекта и их
количество (случай с вакансией) не столь существенно влияет на ВАХ. Также показано, что
влияние обоих типов дефектов в случае контакта графеновой наноленты с квантовыми точками
проявляется слабее, чем для контакта с металлом. И присутствие дефекта как Стоуна – Уэльса,
так и типа вакансии легче обнаружить в графеновом флейке, чем в наноленте.
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Abstract. In this paper, we investigate the effect of the atomic-molecular structure of
graphene nanoribbons on their properties, as well as the behavior of these materials under
extreme conditions – in electric and magnetic fields.

The physical and chemical properties of solids have always attracted the serious attention of
researchers. Over the last twenty years, the research area has been shifting towards the physics of
semiconductor low-dimensional structures (nanostructures), which is facilitated by the rapid development
of technology, the discovery of new materials that can replace existing analogues. The limited charge
motion in nanostructures leads to a dimensional quantization, which provokes significant changes in
the energy spectrum of charge carriers, phonons, quasiparticles, and promotes the appearance of
new phenomena and the physical-chemical properties of substance. A greater number of investigations
are connected with the study of graphene-like materials possessing a unique set of properties, which
makes them attractive from the point of view of modern micro-, nano- and optoelectronics (the
creation of transistors, nanodiodes, memory elements, optical switches, etc.).

One of the main advantages of nanostructures is that the change in configuration and
geometric dimensions affects the properties of the system and allows managing these
properties [9]. Thus, we can modify the energy spectrum of charge carriers, thereby changing
the physical-chemical properties of the system.

The purpose of the present research is to study the sensory characteristics of carbon
structures on the basis of the tunnel effect, including in the case of curved graphene.

Key words: electron transfer, atomic-molecular structure, graphene nanoribbons,
admixtures, defects.


