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 Электронные свойства плёнок. – диэлектрик 
нанометрового размера.

 Механические свойства плёнок.
 Влияние поверхностных эффектов на стабильность 

плёнок.
 Получение алмазных плёнок из многослойного 

графена.
 Фазовые переходы. Химически индуцированный 

фазовый переход графен-алмазная плёнка.
 Диаманы с поверхностью пассивированной фтором



Мотивация
 После успешного получения графена в 

2004 году, в мире наблюдается 
устойчивый рост интереса к 
квазидвумерным наноструктурам. 
Активно изучаются двумерные пленки 
другого химического состава (BN, 
MoS2…), также наноструктуры на 
основе графена: графан и 
фторографен. 



Мотивация
 Графан представляет собой гидрированный графен, в 

котором каждый атом углерода связан дополнительно с 
атомом водорода. 

 Может быть рассмотрен как тончайший слой алмаза!

По имеющимся экспериментальным 
данным графан показывает низкую 
стабильность.

Кроме того, нерегулярная адсорбция 
атомов водорода приводит к разным 
свойств материала!

Nanotechnology 20 (46): 465704, (2009) 



Неполное заполнение поверхности графена 
водорода и его влияние на электронную структуру 
материала

 В работе [2] были теоретически изучены 
электронные свойства графеновых 
«дорожек» в графане. Данные объекты 
можно представить в виде графеновой 
ленты, ограниченной с обеих сторон 
высокими потенциальными барьерами, 
сформированными графаном 
(фторографеном). Таким образом, можно 
было ожидать, что электронные свойства 
«дорожек» будут подобны электронным 
свойствам графеновых лент. 

[2] A.K.Singh, B.I. Yakobson, Nano Lett. 9, 
1540 (2009)

 В работе [1] были теоретически 
изучены электронные свойства 
частично гидрированного 
графена. Была получена 
полиномиальная зависимость 
запрещенной зоны графана от 
концентрации водорода на его 
поверхности

[1] H. Gao, L. Wang, J. Zhao, F. Ding, L. Jianping, 
J. Phys. Chem. C 115, 3236 (2011)



Атомная структура и классификация пленок
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Графен

Графан -
D(A)

Диаман –
D(AB), 
D(AA)

Диаман –
D(ABC), 
D(AAA),
D(AAC)



Метод исследования
 В работе использовался DFT-LDA метод позволяющий 

предсказывать атомную геометрию, упругие свойства и 
электронную структуру углеродных материалов. 

 Атомная геометрия предсказывается с ошибкой менее 
1%

 Упругие свойства – ошибка ~ 5% (B(алмаз)эксп=443 ГПа, 
B(алмаза)DFT-LDA=461 ГПа)

 Электронные свойства: занижение запрещенной зоны 
примерно  на 20% (Egap(алмаз)эксп=5.5 эВ, 
Egap(алмаз)DFT-LDA=4.5 эВ)

 Колебательные характеристики:

Maultzsch et al. PRL 92, 075501 (2004)



Электронные свойства.
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графан

D(AB)

D(ABC)

алмаз

L.A. Chernozatonskii, P.B. Sorokin, A.A. Kuzubov, 
B.P. Sorokin, A.G. Kvashnin, D.G. Kvashnin, P.V. 
Avramov, and B.I. Yakobson J.Phys.Chem.C 115, 
132 (2011)

Выступающий
Заметки для презентации
Диаман – рабочее вещество для твердотельного полупроводникового лазера



ρ2D
(10-7

кг/м2)

C11 (Н/м) C12 (Н/м)

Графен 7.55 349,
(358.1, 3
08.2, 35
5.1 20.1)

61.5 (60.4,
80.4,
60.3 6.7)

Графан 7.73 242 (243,
245)

19.5

D(AB) 14.9 474 35.9

D(ABC) 22.2 718 58.3

Механические свойства диаманов
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П.Б.Сорокин, А.Г.Квашнин, 
Д.Г.Квашнин, Письма в 
ЖЭТФ 90, 144 (2009)

L.A. Chernozatonskii, P.B. Sorokin, A.A. Kuzubov, 
B.P. Sorokin, A.G. Kvashnin, D.G. Kvashnin, P.V. 
Avramov, and B.I. Yakobson J.Phys.Chem.C 115, 
132 (2011)
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Проблема стабильности алмазных плёнок

 В связи с малым 
поперечным 
размером алмазных 
плёнок, 
поверхностные 
эффекта играют 
критическую роль 
влияя на 
стабильность 
структур.

Kuznetsov  et. al



Проблема стабильности алмазных плёнок
 Получено, что при удалении пассивирующего слоя диаманы 

D(AB), D(ABC) перестают быть стабильными, 
трансформируясь в графен.

 С другой стороны, многослойный графен с 
адсорбированными атомами водорода на поверхности 
безбарьерно переходит  в сверхтонкую алмазную плёнку. 
Эффект химически индуцированного фазового перехода.
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Фазовые переходы.
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Зависимость давления фазового перехода 
от числа слоев в пленке

P=a/N+Pbulk

Sorokin, Kvashnin et al, to be published
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Фторографен
 Фторографен, имеющий структуру графана в которой 

все атомы водорода заменены на атомы фтора имеет 
значительно меньшую запрещенную зоны (2.9 эВ [1], 3.0
эВ [2] и 3.8 эВ [3]), чем в теоретических оценках (~7.5 эВ
[4]).

 Это также может быть связано с нерегулярностью 
структуры материала.

[1] Robinson J T et al., Nano Lett. 10 8 3001 (2010) 
[2] Nair R R et al., Small 6 24 2877 (2010) 
[3] Jeon K J et al., ACS Nano 5 2 1042 (2011) 
[4] Leenaerts O et al., Phys. Rev. B 82 19 195436(6) (2010)



Диаман с поверхностью 
пассивированной атомами фтора

 Нами были предсказаны свойства 
сверхтонких алмазных пленок с 
поверхностью пассивированной 
атомами фтора. Зонная структура таких 
диаманов подобна зонной структуре 
рассмотренных ранее диаманов с 
поверхностью пассивированной 
атомами водорода [1]. 

[1] M.A. Ribas, A.K. Singh, P.B. Sorokin, B.I.
Yakobson, Nano Research 4, 143-152 
(2011) 



Экспериментальное подтверждение 
существования?



Выводы
 Изучена атомная структура сверхтонких алмазных плёнок, 

предложена классификация структур.
 Исследованы электронные свойства плёнок. Получено, что 

они проявляют диэлектрические свойства с прямой 
запрещенной зоной в электронной структуре

 Изучена стабильность плёнок. Показано, что давление 
фазового перехода «сверхтонкая алмазная плёнка»-
«многослойный графен» уменьшается с ~20 ГПа стремясь к 
значению для перехода алмаз-графит.

 Предложен метод химически индуцированного фазового 
перехода, когда химическая адсорбция атомов водорода (или 
другого элемента) на внешние слои графена приводит к его 
фазовому переходу в алмазную пленку. Получено, что такой 
фазовый переход может быть осуществлён для пленок 
состоящих из ~16 слоёв.

 Изучены диаманы пассивированные атомами фтора. Получена 
их атомная геометрия и электронная структура.
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