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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

С применением предложенных моделей проведено моделирование и исследова-
ние двух наиболее перспективных приборных структур наноэлектроники, в частно-
сти ПГТ и РТД на основе графена, в зависимости от различных факторов. 

Предложенные модели включены в систему моделирования наноэлектронных 
приборных структур и устройств NANODEV [8, 9], разрабатываемую в БГУИР с 
1995 года. 

Работы проведены в рамках проектов Государственных программ научных иссле-
дований Республики Беларусь «Конвергенция» и «Нанотех». 
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ВВЕДЕНИЕ 

Ультрадисперсные алмазы (УДА) детонационного синтеза относятся к классу на-
номатериалов c развитой поверхностью. Поэтому относительно легко с помощью 
химической или барометрической обработки им можно придать различные элек-
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тронные свойства [1]. В связи с этим внимание исследователей сосредоточено на де-
тальном изучении характеристик и свойств ультрадисперсных алмазов и на поиске 
новых областей их применения для различных отраслей промышленности, в том 
числе для наполнения и упрочнения композитных материалов с целью создания ста-
бильной структуры [2]. 

Методом электронного парамагнитного резонанса было исследовано изменение 
параметров спектров ультрадисперсных алмазов после отжига на воздухе. Парамаг-
нитные центры (ПЦ) регистрировались на ЭПР-спектрометре «Varian E-112» при 
комнатной и температуре жидкого азота. При комнатной температуре измерения ре-
гистрируется одиночный сигнал с g = 2,0019 с формой линии хорошо аппроксими-
руемой уравнением Лоренца и шириной линии до 7,6 Гс. Концентрация ПЦ, сответ-
ственно изменяется от 2·1017 до 6·1017 спин/г. Сигнал ЭПР не насыщается при повы-
шении мощности СВЧ излучения вплоть до 150 мВт. При снижении температуры 
измерения до 77 К интенсивность сигнала увеличивается примерно на порядок. 
Форма линии сигнала остается лоренцевой. На рисунке представлена зависимость 
концентрации парамагнитных центров образцов УДА от температуры отжига. 
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Рисунок – Зависимость концентрации парамагнитных центров образцов УДА 

 от температуры отжига 

Как видно из рисунка, наблюдается падение концентрации парамагнитных цен-
тров при приближении к температурам Т≥1000 С о, которое связано со спеканием 
кристаллов друг с другом и уменьшением количества оборванных связей. Ширина 
линии сигнала при этом практически не меняется и только при повышении темпера-
туры отжига до 1000 С о  происходит ее увеличение до 10 Гс, что может свидетельст-
вовать об усиленном образовании дефектов при спекании частиц. Фазовый переход 
из графита в алмаз происходит под действием высокого давления в ударной волне. 
Структура частицы УДА состоит из упорядоченного кристаллоподобного ядра и не 
плотной оболочки. За основные свойства, близкие к характеристикам объемных кри-
сталлов алмаза, отвечает именно центральная область частицы, периферийная же 
область определяет в первую очередь знак и величину поверхностного заряда, хими-
ческий состав. Последний, в основном, определяется, как и для ядра, преобладанием 
атомов углерода. Вследствие активного взаимодействия разрыхленной оболочки с 
внешней средой, периферия частицы УДА обогащена кислород- и азотсодержащими 
дефектами. При увеличении температуры отжига может изменяться процентное со-
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отношение алмазоподобной структуры, для которой характерна sp3- гибридизация и 
число фрагментов с графитоподобной структурой с sp2- гибридизацией. Вследствие 
чего может увеличиваться область перехода от центрального ядра с алмазной кри-
сталлической решеткой к аморфной периферии. Различные дефекты на поверхности 
и внутри частиц УДА, в том числе искажения структуры алмазного ядра определяют 
парамагнитные свойства образцов. Несмотря на высокую концентрацию азота в УДА 
триплетный сигнал P1 центров не наблюдается, т.к. из за высокой скорости образо-
вания кристалла входящие в ароматический цикл компоненты встраиваются в угле-
родную матрицу скорее не как одиночные атомы, а в виде азот-углеродной пары [2]. 
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Моделирование из первых принципов фононных свойств двумерных кристаллов 

твердых растворов MoS2 – xTex показало, что с увеличением концентрации теллура 
рамановские частоты мод, типичные для MoS2, уменьшаются, а на частоты мод, ти-
пичные для MoTe2, состав твердого раствора оказывает слабое влияние. 

Обнаружение необычных электронных свойств графена явилось стимулом к изу-
чению свойств различных двумерных кристаллов. Среди них наибольший научный и 
практический интерес представляют двумерные кристаллы дихалькогенидов туго-
плавких металлов (ДТМ) [1], структура которых схожа со структурой графита, в ко-
тором отдельные слои графена связаны друг с другом слабо, а связь между атомами 
одного слоя сильна. ДТМ образуют слоистые структуры вида X–Me–X, где X – атом 
халькогена, а Me – атом тугоплавкого металла, при этом плоскость из атомов метал-
ла расположена между двумя плоскостями из атомов халькогена. Связь между от-
дельными слоями X–Me–X осуществляется за счет слабых сил Ван-дер-Ваальса. Для 
некоторых ДТМ, в частности дихалькогенидов молибдена и вольфрама, являющихся 
непрямозонными полупроводниками в объемном состоянии, характерно превраще-
ние в прямозонные полупроводники с шириной запрещенной зоны 1–2 эВ при пони-
жении размерности до одного мономолекулярного слоя [1], что открывает широкие 
возможности их применения в электронике и оптоэлектронике [2]. Разработаны тех-
нологические основы получения качественных однородных мономолекулярных сло-
ев ДТМ на промышленно используемых подложках [3]. Также была продемонстри-
рована возможность синтеза одного или нескольких мономолекулярных слоев твер-
дых растворов ДТМ с целью создания структур с настраиваемыми электронными и 
оптическими свойствами [4]. 




