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функций в нулевом магнитном поле. Приведены результаты расчета обменной энергии 
двух квантовых точек в зависимости от расстояния между точками и магнитного поля. 
Установлено, что относительная скорость уменьшения обменной энергии под действи-
ем магнитного поля становится меньше при малых расстояниях между точками. 
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Приведены результаты моделирования свойств графена, модифицированного 

атомами водорода. Графен рассматривается в настоящее время как один из наиболее 
перспективных материалов для создания новых полупроводниковых приборов для 
различных диапазонов частот. Использование графена и его различных модифика-
ций с добавление атомов – водорода, фтора и других химических элементов, позво-
ляет разрабатывать полупроводниковые приборы и устройства с улучшенными вы-
ходными характеристиками. Путем моделирования из первых принципов получены 
основные характеристики материала графана, модификации графена с использовани-
ем атомов водорода, – зонная диаграмма, зависимости общей интенсивности рассеи-
вания носителей заряда от величины энергии. Полученные зависимости и параметры 
графана могут служить основой для создания новых гетероструктурных приборов, 
содержащих слои графена и других полупроводниковых материалов. 
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The results of modeling the properties of graphene modified by hydrogen atoms are 

presented. Graphene is currently considered as one of the most promising materials for the 
creation of new semiconductor devices for different frequency ranges. The use of graphene 
and its various modifications with the addition of atoms - hydrogen, fluorine and other 
chemical elements, allows to develop semiconductor devices and devices with improved 
output characteristics. By modeling from first principles, the main material characteristics 
of graphene, modifications of graphene with the use of hydrogen atoms, - the band dia-
gram, the dependence of the total intensity of charge carrier scattering on the energy value 
were obtained. The obtained dependences and parameters of graphene can serve as a basis 
for the creation of new heterostructured devices containing layers of graphene and other 
semiconductor materials. 

Key words: graphene; graphane; modeling; zone diagram. 
ВВЕДЕНИЕ 

Графен стал предметом многих исследований, благодаря своим особым механи-
ческим, электрическим и другими свойствам [1]. Но его использование для полупро-
водниковой электроники показывает, что существуют проблемы, связанные с отсут-
ствием зазора между валентной зоной и зоной проводимости в зонной диаграмме. 
Химическая модификация графена под названием графан недавно стала предметом 
исследования как возможный кандидат для решения этой проблемы [2–4]. Графан – 
это соединение, состоящее из двумерного графена, ковалентно связанного с атомами 
водорода. Он представляет собой перспективную основу для фундаментальных ис-
следований и возможных технологических приложений при создании разнообразных 
электронных приборов. Основной задачей в данной работе является исследование 
параметров и характеристик гидрированного графена с использованием моделирова-
ния из первых принципов (ab-initio метод). 

МЕТОД И ОСОБЕННОСТИ МОДЕЛИРОВАНИЯ СВОЙСТВ 
 ГИДРИРОВАННОГО ГРАФЕНА 

Моделирование из первых принципов было выполнено с помощью программных 
комплексов Quantum Espresso [5] и EPW [6], используя параметризацию Perdew-
Burke-Ernzerhof (PBE) и обобщенное градиентное приближение вида GGA. Были ис-
пользованы следующие параметры моделирования: энергия отсечки волновой функ-
ции составляла величину 40 Ry (1 Ry ≈ 13,605 эВ), энергия отсечки плотности заряда 
и потенциалов – 160 Ry. Зона Бриллюэна была представлена с помощью сетки 
Монкхорста-Пака размером 12×12×1. Для устранения возможных паразитных ос-
цилляций энергии при выполнении моделирования к рассматриваемой структуре 
сверху и снизу структуры добавлялись слои вакуума каждый толщиной 20 бор 
(1 бор ≈ 5,29·10−11 м). 
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На рис. 1, а показаны особенности расположения атомов углерода (С) и водорода 
(Н) для 100% гидрированного графена (графана типа C2H2). 

 
а 

 
б 

Рисунок 1. Особенности расположения атомов углерода (C) и водорода (H) (а);  
зонная диаграмма для структуры 100 % гидрированного графена (графан типа C2H2) (б) 

Были выполнены итерационные процедуры, целью которых было определение 
параметров элементарной ячейки, использованной для описания исследуемой струк-
туры. В процессе моделирования были уточнены координаты атомов углерода и во-
дорода, значения постоянной кристалла и ряд других параметров с использованием 
подпрограмм vc-relax и vc, входящих в программный комплекс «Quantum Espresso». 
Этап работ, связанный с самосогласованным и несамосогласованным моделировани-
ем с помощью подпрограмм scf и nscf, позволил получить зонную диаграмму. 

Для расчета зависимости общей интенсивности рассеивания носителей заряда от 
величины энергии был использован программный комплекс EPW [6]. При этом ис-
пользованы следующие параметры моделирования: величина коэффициента сглажи-
вания по Гауссу принималась равной 0,05 эВ, количество функций Ванье (Wannier) – 
равным 16, количество учитываемых ветвей в зонной диаграмме – 16. Размер сеток 
для электронов и фононов при процедурах интерполяции принимался одинаковым и 
равным 120×120×1. 
РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ ИЗ ПЕРВЫХ ПРИНЦИПОВ ПАРАМЕТРОВ 

И ХАРАКТЕРИСТИК ГИДРИРОВАННОГО ГРАФЕНА 
На рис. 1, б показана полученная путем моделирования зонная диаграмма 100% 

гидрированного графена (графана типа C2H2). Как видно из анализа этих данных, 
представленных на рис. 1, б, графан типа C2H2 характеризуется энергетическим зазо-
ром между валентной зоной и зоной проводимости, величина которого приблизи-
тельно составляет 3,2 эВ. Полученные данные находятся в хорошем соответствии с 
результатами, представленными в [2–4]. На рис. 2 показаны зависимости общей ин-
тенсивности рассеивания электронов и дырок от величины энергии (а) и зависимость 
общей интенсивности рассеивания электронов от величины энергии в диапазоне зна-
чений энергии от 2,5 до 4,5 эВ (б). 
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Анализ зависимости, которая была получена для дырок, показывает, что с ростом 
величины энергии общая интенсивность рассеивания вначале в целом монотонно 
увеличивается до значений энергии приблизительно 3,5 эВ, а затем в целом моно-
тонно уменьшается. Для электронов значения общей интенсивности рассеивания 
имеют величину в целом значительно меньше величин общей интенсивности рассеи-
вания дырок при значениях энергии выше 1 эВ. 

а б 
Рисунок 2. Зависимости общей интенсивности рассеивания электронов и дырок  

от величины энергии (а) и зависимость общей интенсивности рассеивания электронов 
 от величины энергии в диапазоне значений энергии от 2,5 до 4,5 эВ (б) 

Зависимость общей интенсивности рассеивания электронов имеет сложный ха-
рактер поведения в диапазоне энергий приблизительно от 2,5 эВ и выше. Монотон-
ный характер интенсивностей рассеивания электронов для небольших значений 
энергии обычно наблюдается в слое одиночного графена [7]. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
Приведены результаты исследования свойств и характеристик гидрированного 

графена типа C2H2 (графан). Путем моделирования из первых принципов получены 
основные характеристики этого материала – зонная диаграмма, зависимости интен-
сивности рассеивания носителей заряда от величины энергии. Полученные зависи-
мости и параметры графана могут служить основой для создания новых гетерострук-
турных приборов, содержащих слои графена и других полупроводниковых материа-
лов. 
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При температуре 4,2 K исследована фотолюминесценция многослойных наност-

руктур Ge/Si с квантовыми точками Ge, созданными при обычной молекулярно-
лучевой эпитаксии и эпитаксии из ионно-молекулярных пучков Ge+. Установлено, 
что облучение ионами Ge+ в процессе зарождения наноостровков Ge на Si приводит 
к увеличению интенсивности полосы фотолюминесценции в области энергии ~ 
0,81 эВ и стабилизации ее спектрального положения. Обсуждается возможный меха-
низм излучательной рекомбинации носителей заряда в наноструктурах Ge/Si с кван-
товыми точками Ge. 

Ключевые слова: молекулярно-лучевая эпитаксия; наноструктуры Ge/Si; кванто-
вые точки Ge; фотолюминесценция 
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The photoluminescence of multilayer Ge/Si nanostructures with Ge quantum dots pro-

duced by conventional molecular-beam epitaxy and epitaxy from Ge+ ion-molecular beams 




