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Графен и его производные

Магнитные и электронные свойства δ-графинов
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Графины  являются  двумерной  (2D)  аллотропной  модификацией  углерода,  структура

которых, в отличие от графена, состоит из комбинации sp- и sp2-гибридизованных атомов [1]. В
дополнение к предложенным ранее α-, β- и γ-графинам в настоящей работе предложена новая
структура,  названная δ-графин, в которой шестиугольники соединены двойными углеродными
цепочками.  С  использованием  метода  функционала  плотности  исследованы   структура,
 электронные и магнитные свойства δ-графинов, содержащих 6–10 атомов в цепочках. Показано,
что δ-графины являются полупроводниками. В δ-графинах с чётным числом атомов в цепочках
магнетизма  не  наблюдается  и  имеется  прямая  запрещённая  зона  ~1  эВ  в  точке  K  зоны
Бриллюэна.  В  δ-графинах  с  нечётным  числом  атомов  в  цепочке  наблюдается  ряд  магнитных
состояний с одинаковым или противоположным направлением магнитных моментов в соседних
цепочках. В таких структурах выгодно образование связей между цепочками, что эффективно
меняет  чётность  числа  атомов  в  цепочках.  Это  приводит  к  появлению меньших,  но  конечных
запрещённых  зон  в  точках  Γ  или  M.  Обнаруженная  связь  между  структурой  и  магнитными
свойствами  делает  δ-графины  перспективными  для  применения  в  логических  элементах
наноэлектроники  и  оптоэлектроники.  Предложен  синтез  δ-графинов  при  облучении
электронами в ПЭМ монослоя углеводородов, содержащих сегменты аценов.
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Рис. 1. Атомная структура δ-графина из шестиугольников, соединенными двойными 8-атомными
углеродными цепочками (слева). Элементарная ячейка обозначена сплошными линиями.

Зонная структура данного δ-графина (справа).
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