Simetrijos jtaka grafeno energijos spektro pokyc¢iams
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Pastaruoju metu stebimas susidoméjimas anglies
dariniais, tikintis juos pritaikyti jvairiose sparciai
besivystanciose nanotechnologijy srityje. Grafenas —
vieno ar keliy atomy storio grafito sluoksnis — ilga laika
nagrinétas tik teoriskai, kol 2004 m. A. Geim grupei
pavyko ji susintetinti [1]. Tai atvéré galimybes palyginti
jvairius teorinius rezultatus su eksperimentiniais
duomenimis.

Yra zinoma, kad vieno grafito sluoksnio elektrono
energijos spektras atitinka puslaidininkio spektra su
nuliniu draustinés juostos tarpu, t.y. valentiné ir laidumo
juostos lieciasi ties Fermio lygmeniu, bet lietimosi taske
blseny tankis lygus nuliui. Dvisluoksnio grafeno
valentine ir laidumo juostos kiek persikloja;
eksperimentai rodo, kad juosty i$sidéstymas priklauso
nuo iSorinio poveikio, kuris keiCia sluoksniy simetrijg
[2]. Teorinis §io galimo simetrijos kitimo poveikio
elektroniniam grafeno spektrui nagringjimas ir bus
pateiktas Siame praneSime. Pazymétina, jog anglies
nanovamzdeliai — tai susukti grafeno sluoksniai, kuriy
elektrines savybes lemia sukimo budas.

Grafeno  struktirai  modeliuoti  naudojome
kvantinés mechanikos skaiiavimy paketa VASP
(Vienna Ab-initio Simulation Package). Paketas remiasi
tankio funkcionalo teorija; naudojama ploksciyjy bangy
bazé ir Vanderbilt tipo pseudopotencialai.

IS pradziy apskaic¢iavome vieno ir dviejy sluoksniy
grafeno energijos spektrus pusiausvyros biisenoje.
Grafena nagrinéjome kaip begaling plokstuma su
anglies atomais, i$sidésCiusiais taisyklingyjy
SeSiakampiy vir§tnése. Dvisluoksnio grafeno modeliui
pasirinktas sluoksniy iSdéstymas, kuris atitinka grafita,
nes butent tokia struktira ir yra naudojama
eksperimentuose. Gauti spektrai atitiko anksciau
minétus teiginius. Be to, ijsitikinome, kad kitoks
sluoksniy iS§déstymas duoda kitokj energijos spektra.

Taip pat modeliavome dvisluoksnj grafena
elektriniame lauke, kuris statmenas medziagos
plokstumai, ir skai¢iavome jo energijos spektra Fermio
lygmens aplinkoje, esant jvairioms lauko stiprio
vertéms. Dél elektrinio lauko valentiné ir laidumo
juostos i8siskiria ir atsiranda draustinés energijos tarpas.
IS rezultaty matyti, kad draustinés energijos Ae
prieklausa nuo lauko stiprio £ beveik atitinka jtampos
kritima tarp grafeno sluoksniy:

Ae=E-d, (1
¢ia d — atstumas tarp grafeno plokstumy (d = 3,354 A).

Be to, didinant elektrinio lauko stiprj, Fermio lygmuo
beveik nesikeicia ir lieka draustinés energijos srityje,

t.y. elektriniame lauke dvisluoksnis grafenas jgyja
puslaidininkio savybiy.

Buvo taip pat modeliuojama situacija, kai ant
dvisluoksnio grafeno buvo nusodinti kalio atomai. Siuo
atveju taip pat atsiranda elektrinis laukas tarp grafeno
sluoksniy, indukuojantis draustinés energijos tarpg. Be
to, dél valentiniy kalio elektrony, kurie pereina |
virSutinj grafeno sluoksnj, Fermio lygmuo gerokai
pakyla ir atsiduria laidumo juostoje, t.y. grafenas virsta
metalu.

Erdvinés  simetrijos  poveiki  nagrinéjome
skai¢iuodami anglies vamzdeliy, atitinkanciy skirtinga
grafeno plokstumos sukima, spektrus. Kad grafeno ir
nanovamzdeliy elektrinés savybés susijusios, matyti i$
,kréslo® (angliskai armchair) tipo vamzdelio spektro,
kuriame egzistuoja analogiSkas valentinés ir laidumo
juosty lietimosi taskas. Remiantis vien grafeno
geometrija, galima numatyti, kad vieni nanovamzdeliai
turés metalo, o kiti — puslaidininkio savybiy. Taciau
skai¢iavimai rodo, jog siauriausi nanovamzdeliai
nebiina grynai puslaidininkiniai. Taip yra dél didelio jy
sienelés kreivumo [3].

ReiksSminiai  ZodZiai:  grafenas, VASP, anglies
nanovamzdeliai.
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