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Для инженерии молекулярных устройств актуальны графеновые нано-

полоски (GNRs) и вырезанные из них куски (наночешуйки), пассивиро-
ванные по краям положительно и отрицательно заряженными атомами 
примесей двух типов (донорами и акцепторами) [1, 2]. Например, графе-
новые наночешуйки могут быть использованы для создания нового поко-
ления ячеек памяти [2]. Наноленты или наночешуйки, обладающие элек-
трическим дипольным моментом, могут быть также использованы как 
функциональный элемент (для противодействия залипанию графеновых 
мембран за счет сил Ван-дер-Ваальса [3]) в электромеханических осцил-
ляторах [4, 5]. Цель работы – оценка величины электрических дипольных 
моментов d и ширины π-электронной энергетической щели для углерод-
ных наночешуек, пассивированных по краям донорами (атом H отдает 
электрон атому углерода) и/или акцепторами (атом F принимает электрон 
от атома углерода). 

Расчеты дипольных моментов выполнены для наночешуек, образован-
ных из нанолент типа зигзаг nzGNR (где n = 4, 5, 6, 7, 8, 9). Расчетная 
ячейка содержит 3 периода трансляции nzGNR наноленты. В зависимо-
сти от расположения атомов водорода и фтора были исследованы 4 воз-
можных типа пассивации ими краев наночешуек (см. рис. 1). 
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Рис. 1. Структуры наночешуек из нанолент 4zGNR с краевой пассивацией типа 1 (а), 

типа 2 (б), типа 3 (в) и типа 4 (г), оптимизированные методом UB3LYP 
 
Использовался DFT метод UB3LYP с базисным набором LANL2MB (или 

STO-3G) в программном пакете Gaussian09 [6]. (Отметим, что расчет мето-
дом PM3 в программном пакете MOPAC 2009 [7] дал близкие значения ди-
польных моментов.) Для оптимизированных наночешуек, например 4zGNR 
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и 9zGNR, расстояние между атомами водорода и углерода в среднем соста-
вило 0,11 нм, а между атомами фтора и углерода – 0,137 нм. 

Результаты расчетов электрических дипольных моментов d (1 дебай  
3,336·1030 Кл·м) наночешуек nzGNRs, где n = 4–9, с четырьмя типами 
пассивации представлены на рис 2,  а. 

Энергетическая щель в спектре энергий π-электронов для всех зигзаг-
цепочек наночешуек nzGNR с пассивацией типа 3 и типа 4 практически 
равна нулю, а энергетическая щель в зависимости от количества зигзаг-
цепочек для наночешуек с пассивацией типа 1 и типа 2 монотонно 
уменьшается (рис. 2,  б). Монотонное уменьшение энергетической щели 
от 4,3 до 0,89 эВ с увеличением количества зигзаг-цепочек наночешуек 
nzGNR практически совпадает для двух типов пассивации и позволяет 
использовать их в качестве фотодетекторов. 
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Рис. 2. Зависимости электрического дипольного момента (а) и энергетической щели 

(б) (разность энергий HOMO и LUMO) от ширины n наночешуек nzGNR, 
полученные методом UB3LYP 
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