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THE FEATURES OF FORMATION AND SIMULATION OF GRAPHITE MONOATOMIC LAYERS 
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The results of experimental investigation of simulation of graphite’s monatomic layer formation process by data of scanning 

tunneling microscopy are presented. The periodic modulation of monatomic layer electron density on modeling cells is founded. 

Distribution to electronic density on both sides monatomic layer differs and correlates with smaller importance of the parameter

hexagonal lattices. The observed differences on direction and scaling monatomic layer on atomic clean surface of the graphite are

necessary to take into account at analysis of the processes of the graphene’s and graphane’s formation and receptions. 

KEY WORDS: graphite, surface, graphene, structures, monatomic layer, modulation.

. . , . .

. . . ,

61108, . , . , 31 

.

 7 7.

.

.

: , , , , , .

,  [1]. 

,

,  [2, 3],  [4]. 

 ( )  " ",

, .

, ,

 [5]. 

:  " ", ,

.

, ,

, .

 1s22s22p2

 ( . 1, 2) [6, 7].  (s2p2)

px=py,

. px py  p-

. xy-  4- px py

xy . , xy  p2

px py xy <110>.  3-

 ( . 3). 

95
«Â³ñíèê Õàðê³âñüêîãî óí³âåðñèòåòó», ¹ 859,  2009 Â.Ã. Êèðè÷åíêî, Å.Ñ. Ìåëüíèêîâà

ñåð³ÿ ô³çè÷íà «ßäðà, ÷àñòèíêè, ïîëÿ», âèï. 2 /42/ Îñîáåííîñòè ôîðìèðîâàíèÿ...



.
-  1,418 Å 

 sp3 , .
sp3- - , ,

 ( + 1/2 ).
 (  + /2),  (1,418 Å),  (1,5445 Å),  (  = 

145,8 / ). .
, .  ( )

 ( . 4).  ( )

[8-10].
,  ( /2 = 3,354 Å), 

.  ( )
 ( ).  (001). ,

 s2p2  sp3 , .
 sp3 – -

.
. 3. 

[0001]  [111], , .  ( )
.

.

-37,63133

1s -11,32550

 2s -0,70562

2px -0,43333

2py       - 0,43333

. 1. 
.

 – 1e/a0
3,

,  – 
4,9·10-4 e/a0

3.

 (1 . . .=27,7 )  [6].

. 2.  D(r) 
.  1s2 - .  2s-

 1s-
.

 2 .
,

 (
ro=0,620 .

 (Graphene) – ,  sp² 
 [2, 11-13]. 

, .
.

. -
 (  1 

 10 ).
.

 [14]. 

96
«Â³ñíèê Õàðê³âñüêîãî óí³âåðñèòåòó», ¹ 859,  2009 Â.Ã. Êèðè÷åíêî, Å.Ñ. Ìåëüíèêîâà



.

.
 [0001] [111]

. 3.  ( )  ( ).  (  – 
 - )

.

.

 – 1.

)

)

)

)

)
. 4. )

( + /2)- b; )
 (A) ,

 (A), 
 (B) 

. 5. 

: ) 1=2,4Å, b1=1,4Å;
) 2=24,6Å, b2=7Å; ) 3=234Å, b3=146Å

b ( . 4 ),
,  ( =8-N) (  K- , N- ).

. =3
,

.  (1) =5 (3+2) 
 1,42  3,39 Å, =15 (3+12).  ( . 4 ).

97
ñåð³ÿ ô³çè÷íà «ßäðà, ÷àñòèíêè, ïîëÿ», âèï. 2 /42/ Îñîáåííîñòè ôîðìèðîâàíèÿ...



. 5 

 ( . 4 ).

.

:

.

.

.

.

 7 7

 Harvard Chart XL 2,0. 

.

.

 ( . 4 ).

 ( . 5) b  7 7.

, ,

.

 X-Y-  0,8 0,8  ( . 6) 

 ( . 4 ).  7 7

,  1 1 [10].

 z-

 (0,04 ), , . .

 0,1 , .

z,

,
-0,3

-0,2

-0,1

0

0,1

0,2

0,3

0,4

-0,3

-0,2

-0,1

0

0,1

0,2

0,3

0,4
0,40,420,44
0,460,48
0,50,52

0,40,420,440,460,48
0,5

0,52

,

z,

,

-3

-2

-1

0

1

2

3

4

5

-3

-2

-1

0

1

2

3

4
1,31,351,41,451,51,551,61,651,7

1,31,351,41,45
1,51,551,6
1,651,7

,
. 6. 

 7 7  X-Y  0,8×0,8 .

. 9. 

 7 7  X-Y  9 9 .

z,

, -0,3

-0,2

-0,1

0

0,1

0,2

0,3

0,4

-0,3

-0,2

-0,1

0

0,1

0,2

0,3

0,4

0,40,420,440,460,480,50,52

0,40,420,440,460,480,50,52

y,

z,

,
-3

-2

-1

0

1

2

3

4

5

-3

-2

-1

0

1

2

3

4

1,31,351,41,451,51,551,61,651,7

1,31,351,41,451,51,551,61,651,7

y,
. 7. 

 7 7  X-Y  0,8×0,8 . .

. 10. 

 7 7  X-Y  9 9 . .

98
«Â³ñíèê Õàðê³âñüêîãî óí³âåðñèòåòó», ¹ 859,  2009 Â.Ã. Êèðè÷åíêî, Å.Ñ. Ìåëüíèêîâà



z,

-0,3

-0,2

-0,1

0
0,1
0,2
0,3
0,4

-0,3-0,2-0,100,10,20,30,4

0,4

0,42

0,44

0,46

0,48

0,5

0,52

0,4

0,42

0,44

0,46

0,48

0,5

0,52

y,

z,

-3
-2

-1
0

1
2

3
4

5

-3 -2 -1 0
1

2
3

4

1,3
1,35
1,4
1,45
1,5

1,55

1,6

1,65

1,7

1,3

1,35

1,4

1,45

1,5

1,55

1,6

1,65

1,7

y,

. 8. 
 7 7  X-Y  0,8×0,8 .

.

. 11. 
 7 7  X-Y  9 9 .

.
. 9-14 

.
( ),

 ( . 6-8). 
,  – 

 7 7  X-Y  0,8×0,8  -  7 7  X-Y  9 9  7 7
X-Y  90 90  – . .

.
z,

x,
-30

-20

-10

0

10

20

30

40

50

-30

-20

-10

0

10

20

30

40

50

1,21,41,61,822,22,42,62,83

1,21,41,61,822,22,42,62,83

y,
. 12. 

7 7  X-Y  90 90 . .
z,

x,

-30

-20

-10

0

10

20

30

40

50

-30

-20

-10

0

10

20

30

40

50

1,21,41,61,822,22,42,62,83

1,21,41,61,822,22,42,62,83

y,

-0,5

0

0,5

1

1,5

2

2,5

3

-1 -0,5 0 0,5 1 1,5

lg x

z, 

-0,2

0

0,2

0,4

0,6

0,8

1

1,2

-1,00 -0,50 0,00 0,50 1,00 1,50 2,00

lg x

z, 

. 15.  Z+(•)
Z¯( )
1 1( )  7 7 ( ).

,
, . 4 .

: Z+-
. 13. 

7 7  X-Y  90 90 . .
; Z-- ; -

 [15]. 

99
ñåð³ÿ ô³çè÷íà «ßäðà, ÷àñòèíêè, ïîëÿ», âèï. 2 /42/ Îñîáåííîñòè ôîðìèðîâàíèÿ...



z,

-30-20-10 01020
30
40
50

-30
-20

-10
0
10 20

3040
50

1,2
1,4
1,6
1,8
2

2,2
2,4
2,6
2,8
3

1,2
1,4
1,6
1,8
2
2,2
2,4
2,6
2,8
3

y,

. 14. 
7 7  X-Y  9 9 .

 Z+(•)  Z¯( )
lgx  1 1  7 7
. 15. ,

 1 1 ,
 7 7

.

lgx=0,5
lgx=1,5.

 3,5 - 4  35- 40, 
. ,
 [8], 

.
 (  2,5 )

,

,
. ,  7 7

 ( . 6, 7; . 9, 10; . 12-13) ,

. ,
, ,

10  10000  [16]. 
,

.
, . ,

 (0,246 Å), 
(0,24 Å), . ,

,
.

 7 7.

.

.

1. . . , . . .  // 
 (1-5  1955 ). - .: , 1955. - 322 .

2. K.S. Novoselov et al. Electric Field Effect in Atomically Thin Carbon Films // Science. - 2004. - Vol. 306. – P.666. 
3. H. Shioyama Cleavage of graphite to graphene //J. Mat. Sci. Lett.- 2001. – Vol.20. - P. 499—500. 
4. Y. Zhang et al. Fabrication and electric-field-dependent transport measurements of mesoscopic graphite devices //Appl. Phys. 

Lett. - 2005. - Vol. 86. – P.121. 
5. Control of Graphene's Properties by Reversible Hydrogenation: Evidence for Graphane // Science.- 2009.-30.01.09.- .27.
6. . . , . . , . . . . - . 2. - .: , 1979. - . 16-18. 
7. . . . - .: , 1988.-  295 .
8. . . , . . , . . , . . , . . , . .

 // ,  “ ,
, ”. - 2000,  496, . 4. - .25-28.

9. . . , . . , . . , . .
 // . " ". - , 2001.- . 62. 

10. . . , . .  // 
, .  " , , ". - 2008, .832, . 4/40/. - .67-70.

11. Y. Zhang.et. al. Experimental observation of the quantum Hall effect and Berry’s phase in grapheme // Nature. - 2005,  438, 
201 DOI:10.1038/nature04235. 

12. E. Bekyarova, M.E. Itkis, Jared L. McWilliams, M.A. Hamon Robert C. Haddon. Solution Properties of Graphite and Graphene 
Sandip Niyogi // J. Am. Chem. Soc. – 2006. - Vol. 128(24). – P.7720 — 7721. 

13. T. Ando Screening Effect and Impurity Scattering in Monolayer Graphene // J. Phys. Soc. Japan. – 2006. - Vol. 75. – P.67. 

14. S.R.C. Vivekchand; C.S. Rout, K.S. Subrahmanyam, A. Govindaraj, C.N.R. Rao Graphene-based electrochemical 
supercapacitors // J. Chem. Sci., Indian Academy of Sciences. – 2008. - Vol. 120. - . 9 13.

15. . . , . .  (111)-(7×7) // .
, , . - 1986. -  10. - .72-78.

16. . . , . . . - .:  « », 2005. - 192 .

100
«Â³ñíèê Õàðê³âñüêîãî óí³âåðñèòåòó», ¹ 859,  2009 Â.Ã. Êèðè÷åíêî, Å.Ñ. Ìåëüíèêîâà


