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ЭЛЕКТРОННЫЕ СТРУКТУРА И СВОЙСТВА 

PACS numbers:71.15.Ap, 71.20.Tx,71.27.+a,71.28.+d,72.10.-d,75.30.Mb, 75.40.Cx 

Енергетичний спектр графену з домішкою азоту 
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На основі моделі сильного зв’язку досліджено електронну структуру гра-
фену з домішкою атомів азоту. Як базис обираються хвильові функції 2s-, 
2p-станів нейтральних невзаємодійних атомів вуглецю. При розрахунках 

матричних елементів Гамільтоніана враховувалися перші три координа-
ційні сфери. Встановлено, що гібридизація зон призводить до розщеплен-
ня енергетичного спектра електронів в області енергії Фермі. Завдяки пе-
рекриттю енергетичних зон, зазначена щілина проявляється як квазищі-
лина, в області якої густина електронних станів є значно меншою в порів-
нянні з іншою областю спектра. 

На основе модели сильной связи исследована электронная структура гра-
фена с примесью атомов азота. В качестве базиса выбираются волновые 

функции 2s-, 2p-состояний нейтральных невзаимодействующих атомов 

углерода. При расчёте матричных элементов гамильтониана учитывались 

первые три координационные сферы. Установлено, что гибридизация зон 

приводит к расщеплению энергетического спектра электронов в области 

энергии Ферми. Благодаря перекрыванию энергетических зон, упомяну-
тая выше щель проявляется как квазищель, в области которой плотность 

электронных состояний имеет значительно меньшее значение в сравне-
нии с другой областью спектра. 

On the basis of tight-binding model, the electronic structure of graphene 

doped with N atoms is investigated. A set of wave functions of 2s- and 2p-
states of noninteracting neutral C atoms are chosen as the basis. In a given 

study, the first three coordination spheres are taken into account for calcula-
tion of Hamiltonian matrix elements. As found, the hybridization of bands 

leads to a splitting of the energy spectrum of electrons in the Fermi energy 

region. Due to the overlapping of the energy bands, the above-mentioned gap 

manifests itself as quasi-gap, in which the electron density of states has a 
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much lower value in comparison with other areas of the spectrum. 

Ключові слова: графен з домішкою азоту, енергетичний спектр електро-
нів, модель сильного зв’язку. 

(Отримано 18 лютого 2014 р.) 
  

Одним із шляхів цілеспрямованої зміни властивостей графену з ме-
тою застосування його в наноелектроніці та спіновій електроніці є 

внесення домішок інших елементів. Наявність домішок може приз-
водити до пониження симетрії кристалічної ґратниці та зняття ви-
родження в енергетичному спектрі електронів і появи додаткових 

енергетичних щілин, ширина яких залежить від типу домішок та їх 

концентрації [1, 2]. Однак вплив домішок на електронну структуру 

та пов’язані з нею властивості графену досліджено недостатньо. 
 У нашій роботі на основі моделі сильного зв’язку досліджено 

вплив домішок атомів азоту на електронну структуру графену. Еле-
ктронні стани в кристалі описуються в багатозонній моделі сильно-
го зв’язку. Як базис обираються дійсні хвильові функції 2s-, 2p-
станів нейтральних невзаємодійних атомів вуглецю. При розраху-
нках матричних елементів Гамільтоніана враховувались перші три 

координаційні сфери. 
 Використовуючи запропонований в роботах [3—7] метод кластер-
ного розвинення для Ґрінової функції системи електронів та нех-
туючи внесками процесів розсіяння електронів на кластерах з 

трьох і більше атомів, які є малими за деяким параметром, для гус-
тини електронних станів одержуємо: 
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де i – номер підґратниці,  – число підґратниць,  – номер енерге-
тичної зони,  – квантове число проекції спіну електрона на вісь z. 

У виразі (1) 
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1 1n i
t  – оператор розсіяння на одному вузлі, що визначається виразом: 
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У формулі (1) 0iP
, 
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 – відповідно ймовірності та умовні ймовір-
ності розташування атомів сорту . У виразах (1), (2) G  – Ґрінова 

функція ефективного середовища, що описується когерентним по-
тенціалом 

1 1n i . 
 На рисунку 1 зображено залежність енергії електрона  в чистому 

графені від хвильового вектора k. 
 На рисунку 2 наведено енергетичну залежність густини елект-
ронних станів g() (1) графену з домішкою атомів азоту. Рівень Фе-
рмі позначено вертикальною прямою. 

 

Рис. 1. Залежність енергії електрона  від хвильового вектора k в чистому 

графені. Вектор k спрямовано від центру (точки ) Бріллюенової зони до 

Діракової точки (точки K).

 

Рис. 2. Енергетична залежність густини електронних станів g() графену з 

домішкою атомів азоту. Концентрація азоту: 1% (
__

), 10% (---), 20% (•••). 
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 Як видно з рис. 1, гібридизація зон призводить до появи енергети-
чної щілини в області рівня Фермі, що розташований в околі точки 

Дірака. Ширина щілини дорівнює 0,08 Рід  1 еВ. Положення рівня 

Фермі визначається F  0,23 Рід  3,13 еВ. Завдяки гібридизації 
зон, зазначена щілина проявляється як квазищілина в енергетично-
му спектрі електронів. Густина електронних станів в області даної 
щілини значно менша густини станів в інших областях спектра (рис. 
2). Положення рівня Фермі в енергетичному спектрі залежить від 

концентрації азоту і знаходиться в інтервалі енергій 0,34 Рід  F  

 0,23 Рід. Зі збільшенням концентрації азоту ширина квазищіли-
ни зменшується, а рівень Фермі зсувається до лівого краю спектра. 
Теоретичні значення рівня Фермі задовільно узгоджуються з експе-
риментальними значеннями для чистого графену [8]. 
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