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В работе проведено теоретическое исследование электронных и транспортных свойств новых ги-

бридных 2D-1D-2D структур из атомов углерода, представляющих собой непрерывное соединение гра-

феновых листов через фрагмент однослойной углеродной нанотрубки, неоднократно наблюдаемое экс-

периментально. С помощью метода сильной связи в рамках теории функционала электронной плотности

была изучена эволюция электронных свойств таких систем с “зигзагообразными” углеродными нанотруб-

ками различного диаметра с индексами хиральности: (14, 0), (15, 0), (16, 0) и (18, 0). На основе расчета

коэффициента прохождения была показана сильная нелинейность в поведении транспортных свойств

этих структур вблизи энергии Ферми в зависимости от диаметра УНТ, что объясняет расхождения в

ранее полученных на них экспериментальных данных.
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Введение. Получение графена [1] спровоцирова-
ло огромный интерес в исследованиях свойств дву-
мерных структур с толщиной в один атом. Как из-
вестно, углеродные нанотрубки (УНТ) и композиты с
ними продолжают вызывать огромный интерес бла-
годаря уникальным электронным свойствам, кото-
рые могут возникать благодаря одномерной приро-
де материала [2]. В частности, нанотрубки являют-
ся наименьшими по диаметру из возможных систем,
которые могут быть использованы для эффективно-
го транспорта электронов, и поэтому имеют реша-
ющее значение для функционирования наноразмер-
ных устройств.

Из-за трудностей использования графена в каче-
стве элемента полупроводниковой электроники, свя-
занных с полуметаллической зонной структурой гра-
фена, были предложены возможные пути создания
запрещенной зоны в графено-образных структурах
с сохранением в них высокой подвижности носите-
лей зарядов. Среди наиболее успешных можно вы-
делить следующие: функционализация графенов (их
гидрирование [3], фторирование [4], окисление [5]),
изготовление графеновых нанолент с использовани-
ем метода электронной литографии [6]). Отдельно
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стоит отметить, что графен может присутствовать в
составе гибридных углеродных наноструктур, пред-
ставляющих собой комбинацию соединений из струк-
тур различной кривизны и размерности, в которых
атомы углерода находятся в sp2 гибридизации. Та-
кими компонентами могут служить полупроводящие
УНТ, представляющие собой цилиндрические угле-
родные сетки с определенными индексами хирально-
сти, что позволяет использовать их в качестве филь-
тров для прохождения электронов с определенной
энергией. Таким образом синтез и создание лате-
ральных устройств на основе графена-УНТ структур
могут стать одним из перспективных направлений
развития посткремниевой квази-двумерной электро-
ники за счет возможности изготовления структуры,
целиком состоящей из углерода.

Стоит отметить, что недавние успешные экспери-
менты по изготовлению графеновых наноканалов ме-
тодом лазерной абляции [7, 8] открывают новый под-
ход к формированию гибридных структур на осно-
ве графена, представляющих интерес для “плоской”
наноэлектроники. Измерения электрических свойств
полученных наноканалов показывают нелинейное
поведение вольтамперных характеристик (ВАХ), ко-
гда сопротивление превышает 20 кОм, что указывает
на присутствие эффектов туннелирования [9]. Кроме
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того, в экспериментальном исследовании [10] узкого
островка графена, образованного между двумя ча-
стями графена, был обнаружен баллистический пе-
ренос и квантованная проводимость фермионов Ди-
рака. Этот факт доказывает возможность создания
наноканалов из графеновой ленты методом литогра-
фии. Приведенные экспериментальные исследования
свидетельствуют о возможности практической ре-
ализации новых гибридных структур, электронные
свойства которых могут быть настроены путем из-
менения геометрических размеров частей такой си-
стемы. Ранее было проведено исследование механи-
ческих свойств [11], теплопроводности [12], а так-
же электромагнитных свойств подобных нанообъек-
тов [13].

Хорошо известно, что одностенные углеродные
нанотрубки (ОУНТ) имеют высокую прочность на
разрыв и модуль растяжения, которые на порядок
выше, чем у обычных углеродных волокон [14, 15].
Также было показано, что ковалентное соединение
1D-структур (УНТ), с 2D-структурами (графен), мо-
жет привести к передаче уникальных УНТ свойств
в 3D-гибридных структурах [16].

В данной работе с помощью метода сильной связи
было проведено исследование электронных и транс-
портных свойств новых латеральных систем графен-
УНТ-графен, которые были предложены на основе
имеющихся экспериментальных данных. Были изу-
чены особенности спектров прохождения электронов
через такие гибридные структуры, проведено деталь-
ное описание изменения транспортных свойств в за-
висимости от диаметра УНТ, ковалентно связанных
с краями графеновых листов.

Методы расчета. Исследование атомной
структуры, электронных и транспортных свойств
предложенных гибридных структур графен-УНТ-
графен было проведено с использованием подхода
DFTB (Self-Consistent Charge Density Functional
Tight Binding) [17, 18]. Данный метод широко ис-
пользуется для описания структурных, электронных
и транспортных свойств соединений на основе уг-
лерода, содержащих большое количество атомов в
элементарной ячейке (более 103). Геометрически
ограниченные системы обрабатывались по схеме
суперячейки, допускающей по крайней мере 20 Å ва-
куумного промежутка между ними по направлению
z, чтобы сделать межмолекулярные взаимодей-
ствия незначительными. Оптимизация геометрии
выбранных структур проводилась до тех пор, пока
изменение полной энергии не становилось менее
10−4 эВ и силы, действующие на каждый атом, не
становились меньше 10−3 эВ Å−1. Параметры ре-

шетки рассматриваемой двумерной прямоугольной
ячейки составляли 62.77 Å по направлению кресло и
61.52 Å в направлении зигзаг.

Данные структуры содержали 702, 726, 742 и 782
атомов углерода, и включали в себя участки из УНТ
(14, 0), (15, 0), (16, 0) и (18, 0), соответственно, рас-
положенные между одинаковыми по размерам гра-
феновыми электродами. Программа DFTB + при-
менялась для моделирования и оценки транспорт-
ных свойств систем,в которых происходит баллисти-
ческий перенос. Этот подход, основанный на фор-
мализме неравновесных функций Грина, позволяет
рассчитывать электронные и транспортные свойства
низкоразмерных систем, таких как графеновые на-
ноленты в контакте с двумя электродами с разными
электрохимическими потенциалами. В данном слу-
чае использованы графеновые электроды, таким об-
разом, химические потенциалы их и межэлектрод-
ного материала были одинаковы. Для транспортных
расчетов каждый электрод содержал по 92 атома уг-
лерода. Коэффициенты прохождения электронов (T )

через рассматриваемые структуры были рассчита-
ны с использованием запаздывающей функции Гри-
на следующим образом [19]:

T̄rl(E) = Tr[ΓrG
AΓlG

R],

где GR – запаздывающая (Retarded) функция Гри-
на, рассчитываемая только для области рассеяния
с использованием Гамильтониана этой области, GA

является эрмитово сопряженной ей матрицей (GA =

= [GR]+), обозначающую опережающую (Advanced)
функцию Грина, а Γr и Γl – матрицы передачи право-
го и левого электродов, которые выражены как мни-
мая часть значений собственных энергий.

Рис. 1. (Цветной онлайн) Атомная структура рассмат-

риваемой ячейки исходного графенового листа (a), об-

ласть свернутого графена между двумя “островками”

графена (b) и соединенные края свернутого графена

(c), в результате чего образуется УНТ (18, 0) между

двумя частями графена после оптимизации геометрии
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Рис. 2. (Цветной онлайн) (a) – Модель графеновой наноленты с выделенными областями L-, R-electrode и Device для

транспортных расчетов; (b) – плотность электронных состояний; (c) – коэффициенты прохождения; (d) – гибридная

структура графен-УНТ-(18, 0)-графен с обозначенными областями L-, R-electrode и Device; (e) – плотность состояний

DOS для структуры графен-УНТ-графен; (f) – коэффициенты прохождения. Уровень Ферми смещен к нулю

Результаты и обсуждение. Один из методов
получения различных углеродных наноструктур ос-
нован на применении лазерной абляции [8], при ко-
тором происходит испарение части атомов углерода
в выбранной области. На рисунке 1 показаны атом-
ные структуры на основных этапах предлагаемого
процесса образования. Вырезанная графеновая лен-
та, представленная в средней части рисунка, будет
стремиться изогнуться из-за малой величины изгиб-
ного модуля графена [20], что способствует сверты-
ванию листа. Наличие оборванных связей на кра-
ях графенового фрагмента может привести к об-
разованию связи с другой частью фрагмента и об-
разованию однослойной “зиг-заг” УНТ между дву-
мя островками графена. Такой процесс образования
УНТ из складывания кусочков графена хорошо изу-
чен экспериментально [21–23]. Полученная структу-
ра представляет собой гибридную структуру графен-

УНТ-графен. Несмотря на то, что, управляя лазер-
ными импульсами [9], можно контролировать длину
ленты, а значит и диаметр УНТ. Как будет показа-
но ниже, незначительное изменение в диаметре нано-
трубки приводит к резкому изменению электронных
свойств как ее, так и самой системы в целом.

При исследовании транспортных свойств в каче-
стве устройства сравнения была рассмотрена гра-
феновая нанолента с краями типа “кресло” с при-
нятым обозначением 23AGNR (Armchair Graphene
NanoRibbon), атомная структура которой показа-
на на рис. 2а. Области, рассматриваемые как L-, R-
electrode, соответствуют местам приложения контак-
тов, а участок УНТ канала, равный по длине 2 нм,
оказался сравнимым с соответствующими участка-
ми в устройствах из работы [10]. Та же схема была
применена для расчета коэффициентов прохождения
для гибридной структуры графен-УНТ-графен, по-
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казанной на рис. 2d, где устройство было составле-
но из двух областей 23AGNR, соединенных друг с
другом теперь посредством УНТ (18, 0) длиной 2 нм.
Расчетная плотность состояний для 23AGNR пока-
зывает хорошо выраженные сингулярности ван Хова
[24] и небольшую ширину запрещенной зоны 0.4 эВ
(рис. 2b), что хорошо согласуется со литературными
данными [25]. Зависимость коэффициента прохожде-
ния от энергии, полученная на рис. 2с, представляет
собой ступенчатую функцию. Оба рисунка (рис. 2b
и c) демонстрируют зеркальную симметрию отно-
сительно энергии Ферми, обусловленную симметри-
ей наноустройства относительно ее контактов. Плот-
ность состояний для графен-УНТ (18, 0)-графен так-
же симметрична, но с небольшим искажением, вы-
званным наличием оборванных связей на краях на-
нотрубки (рис. 2e). Такое устройство имеет ширину
запрещенной зоны около 0.5 эВ, что больше, чем в
случае цельного участка 23AGNR (0.3 эВ) – рис. 2b.
Коэффициент прохождения вблизи энергии Ферми
показывает максимальные значения при энергиях
−0.4 и 0.4 эВ (рис. 2f).

Для оценки влияния геометрических параметров
УНТ в гибридных системах графен-УНТ-графен бы-
ла исследована эволюция коэффициентов прохожде-
ния в зависимости от диаметра УНТ. Были еще рас-
смотрены УНТ с индексами (16, 0), (15, 0) и (14, 0).
Атомная структура предлагаемых устройств с УНТ
разного диаметра и принципиальная схема расче-
та аналогичны приведенным на рис. 2d, а зависимо-
сти коэффициентов прохождения представлены на
рис. 3.

Видно, что уменьшение диаметра нанотрубки с
(18, 0) до (16, 0) приводит к сдвигу максимумов зна-
чений коэффициентов прохождения. В случае УНТ
(16, 0) максимумы наблюдаются при энергиях −0.05

и 0.1 эВ (тогда как для УНТ (18, 0) максимумы
наблюдались при энергиях ± 0.4 эВ). Дальнейшее
уменьшение диаметра УНТ (рис. 3) в области рассе-
яния носителей заряда приводит к образованию до-
полнительных максимумов коэффициента прохож-
дения. Так, для УНТ (15, 0) можно наблюдать новый
максимум (по сравнению с УНТ (16.0)) на энергиях
−0.25 и 0.25 эВ. Аналогичный максимум появился и
для самой малой из рассмотренных областей рассея-
ния УНТ (14, 0). Положения нового максимума ко-
эффициента прохождения для УНТ (15, 0) и УНТ
(14, 0) соответствует энергии от 0.3 до 0.45 эВ.

Таким образом, в рассмотренных системах
графен-УНТ-графен можно наблюдать резонансное
поведение вольт-амперных характеристик в более
широком диапазоне приложенных электрических

Рис. 3. (Цветной онлайн) Зависимости коэффициен-

та прохождения как функции энергии для структур

графен-УНТ-графен с УНТ: (a) – (16, 0); (b) – (15, 0);

(c) – (14, 0). Красными пунктирными линиями (для на-

глядности) обозначены максимумы значений коэффи-

циента прохождения для УНТ (16, 0) вблизи энергии

Ферми

напряжений, чем на примере наноленты, на основе
которой они были сконструированы [26]. Следует
ожидать, что транспортные свойства в данных
наноустройствах будут реагировать и на возбуж-
дение носителей светом на резонансных частотах
(из валентной зоны в зону проводимости), как
это происходит в перфорированных биграфеновых
структурах [27]. Кроме того, особенности атомной
геометрии наноструктур могут приводить к воз-
никновению нелинейных эффектов, по аналогии с
двухзонными структурами [28], наноструктурами
на перфорированных двухслойных графеновых
нанолентах и дихалькогенидов переходных металлов
(ДПМ) [26, 29].

Выводы. В представленной работе были предло-
жены новые латеральные графен-УНТ-графен нано-
структуры, основанные на имеющихся эксперимен-
тальных наблюдениях [16]. С помощью приближе-
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ния SCC-DFTB было изучено влияние образования
УНТ в центральной области графена на электронные
и транспортные характеристики такого типа систем.
На основе полученных данных было показано обра-
зование максимумов коэффициента прохождения в
зависимости от диаметра УНТ, что соответствует об-
разованию новых проводящих каналов в предложен-
ных гибридных структурах графен-УНТ-графен. Ре-
зультаты моделирования объясняют неоднородность
проводящих свойств графеновых наноструктур, по-
лучаемых методами электронной литографии и ла-
зерной абляции, а также показывают перспектив-
ность использования исследуемой резонансной нели-
нейности в наноустройсвах, основанных на рассмот-
ренных графен-УНТ-графен латеральных структу-
рах.
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