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Кристаллическая структура графена и алмаза: моделирование и сравнительный анализ

Ю. А. Романова
Северо-Восточный федеральный университет им. М. К. Аммосова, Якутск Углеродные материалы, такие как графен и алмаз, демонстрируют уникальные
физико-химические свойства, обусловленные их кристаллическим строением. Графен, обладает высокой электропроводностью и механической прочностью, что делает его перспективным материалом для посткремниевой электроники [1]. Алмаз, с его тетраэдрической пространственной структурой, характеризуется максимальной теплопроводностью и твердостью, а наличие контролируемых дефектов в его решетке открывает возможности для создания квантовых битов (кубитов), работающих при комнатной температуре [2].
Целью данной работы является изучение и сравнительный анализ кристаллической структуры графена и алмаза, а также моделирование их гетероструктур. В рамках исследования были решены следующие задачи: проведен обзор литературы по теме; освоены программные пакеты для визуализации и моделирования кристаллических структур Vesta и Avogadro, а также пакет для квантово-химических расчетов Quantum Espresso [3]; построены атомарные модели графена и алмаза; выполнено моделирование их гетероструктур.
В результате моделирования подтверждены основные кристаллографические параметры материалов. Графен имеет плоскую гексагональную решетку с sp²- гибридизацией, тогда как алмаз обладает объемной структурой с sp³- гибридизацией и тетраэдрическим расположением атомов. Проведенный анализ показывает, что контролируемое создание дефектов в алмазе позволяет формировать стабильные квантовые центры окраски, а уникальная зонная структура графена обеспечивает рекордную подвижность носителей заряда, необходимую для сверхбыстрой электроники будущего. Моделирование гетероструктур позволяет предположить возможность создания на их основе гибридных материалов с заданными свойствами для квантовых вычислений и наноэлектроники.
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