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Графен – це нещодавно винайдена форма вуглецю, що складається з одного графітового моношару та має низку незвичайних властивостей: добру електропровідність, прозорість, високі механічні властивості, високу рухливість носіїв заряду при кімнатній температурі, можливість квантової провідності та епітаксійного нашарування. Всі ці властивості роблять графен перспективним матеріалом для наноелектроніки [1]. Розробка технологій виготовлення графену ініціює необхідність досліджень нових властивостей моноатомних шарів графіту та їхнього зв’язку з особливостями електронної будови атомів вуглецю в модифікації графіту.

Метою роботи був аналіз експериментальних даних про реальну атомну поверхню високоорієнтованого графіту і комп’ютерне моделювання утворення дефектних структур на поверхні кристалів. Результати моделювання були порівняні з даними експериментального дослідження.

Як об’єкт дослідження використовувався високоорієнтований кристал графіту. Очищення поверхні графіту і одночасно формування реальної атомної поверхні кристала шаруватого типу здійснювали сколюванням верхнього шару кристала безпосередньо перед вимірюванням. Дослідження атомарної поверхні графіту методами атомно-силової микроскопії та скануючої тунельної мікроскопії виявило істотні зміни морфології експонованих поверхонь. 

За отриманими експериментальними даними з використанням комп’ютерної програми Harvard Chart XL 2.0 були побудовані тривимірні діаграми моноатомного шару графіту, що відображають будову першого поверхневого шару та його зв’язок з другим поверхневим шаром.
В результаті моделювання структури моноатомних шарів, що містять топологічні дефекти, встановлено, що такі дефекти шару можуть бути точковими або лінійними. Точкові дефекти деформують тільки локальну область шару і можуть додаватись до вже сформованих шарів. Лінійні топологічні дефекти можуть формуватися тільки в процесі зростання шару.

Найімовірнішим є формування дефектів, що пов’язані з порушенням тільки далекого порядку розташування атомів в структурах, а саме дефектів упаковки шарів і топологічних дефектів шарових структур. Дефекти упаковки, які пов’язані зі зміною послідовності розташування шарів, слабо впливають на властивості кристалів. Топологічні дефекти шарів можуть суттєво змінювати властивості та бути причиною формування структури, що відрізняється від вихідної бездефектної структури.
На основі експериментальних даних проведено моделювання найпростіших дефектів в моноатомному шарі графіту (дисклінацій, крайових дислокацій, поміжкристалітних меж). Результати моделювання найпростіших дефектів в моноатомного шарі графіту суттєво різняться від спостережуваних топологічних дефектів у графені.

При моделюванні наноструктури моноатомного шару графіту на базі комірок 7(7 виявлено періодичну модуляцію електронної щільності на поверхні. Розподіл електронної щільності по обидва боки шару є різним.

Дрібномасштабна модуляція електронної щільності в межах комірки 7(7 на поверхні графіту реалізована як реконструйована поверхня графіту з гексагональною структурою.
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