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Графен и его производные

Нанопора в графене как адсорбционный центр
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Первоначальный интерес к пористому графену возник более 15 лет назад и был связан с
получением  мембран  для  разделения  различных  химических  смесей.  Затем  внимание
сместилось  к  биосенсорам  (для  детектирования,  например,  ДНК   и  РНК).  Сейчас  активно
обсуждаются  возможности  использования  пористых  углеродных  материалов  для  извлечения
редкоземельных  металлов  из  окружающей  среды  (см.  [1]  и  приведенные  там  ссылки).
Современное  состояние  получения,  изучения  свойств  и  использования  пористого  графена
рассмотрены в обзорах [2]. Сейчас принята следующая классификация пор: микропоры менее 2
nm, мезопоры от 2 до 50 nm и макропоры более 50 nm. Здесь под нанопорами будем понимать
микро-  и  мезопоры,  а  однослойный  графен,  содержащий  такие  поры,  будем  именовать
нанопористым графеном (NPG –  nanopores  graphene).  В  настоящей работе  рассмотрен случай
адсорбции  непосредственно  на  нанопоре  и  проведено  сравнение  с  адсорбцией  на  идеальном
однослойном графене (SLG – single layer graphene).  

     Адсорбция на кромке поры в однослойном графене рассмотрена двумя способами: 1) в
рамках  упрощенной  модели  поверхностного  димера  [3]  и  2)  в  рамках  стандартной  теории
адсорбции  с  использованием  низкоэнергетического  приближения  [4].  Численные  оценки
выполнены  для  адсорбции  атомов  редкоземельных  металлов  (РЗМ).  Оценки  показали,  что
адатомы,  находящиеся  на  кромке  поры,  сильнее  связаны  с  подложкой,  чем  атомы,
адсорбированные на идеальном графене.  Оценка влияния пор на остальной графеновый лист,
рассматривается  как  разупорядочение  последнего,  что  приводит  к  понижению  его
адсорбционной способности. Во всех рассмотренных случаях переход заряда с РЗМ на графена
составляет величину ~ 0.9е, где е – элементарный заряд, величина энергии адсорбции ~ 1.7 eV. 
В  заключение  отметим,  что  продекларированный  А.К.  Геймом  в  [5]  интерес  к  пустотам  в  2D
структурах действительно имеет место: см. [1], а также работу [6].
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