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В настоящее время углеродные графены  

притягивают интерес в не меньшей степени, 
чем нанотрубки и фуллерены и с прикладной, и 
с фундаментальной точек зрения. 

Влияние вакансионных дефектов на элек-
тронные и фононные свойства графенов изуча-
ется с моделями, основанными на элементар-
ной ячейке из 180 углеродных атомов и 1, 2, 3, 
6 и 24 вакансиями. Упорядоченные, с единст-
венным дефектом на элементарную ячейку, и 
неупорядоченные, со случайно расположенны-
ми вакансиями вычислены из первых принци-
пов и методом молекулярной динамики [1].  

Случайно ориентированные вакансии  при 
концентрациях до 6 на ячейку приводят к соз-
данию характерных дефектов V1(5-9), как пока-
зано на рис.1,a а при концентрациях больших 
чем 24 на ячейку – к аморфизации графена с 
различными типами дефектов, как показано на 
рис.1,б.  

Проанализированы электронные и фонон-
ные плотности состояний. Переключение элек-
тронной проводимости от металлической к по-
лупроводниковой наблюдается при увеличении 
размеров дефекта от одной и трех вакансий к 
большим числам дефектов, как показано на 
рис.2 и вакансионным кластерам. Характерные 
фононные моды в области  ~19 и ~48 ТГц най-
дены во всех этих случаях для будущих экспе-
риментальных отождествлений. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Рис.1 Оптимизированная структура графена с  
6 (a) и 24 (б) неупорядоченными вакансиями на 
ячейку 
 

 
Рис.2 Плотности электронных состояний иде-
аль-ного графена и графенов со случайно ори-
ентированными вакансиями от 3 до 24 на ячей-
ку 
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