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Аннотация: известно, что несмотря на значительный потенциал при-

менения графена в наноэлектронике, его использование ограничено отсут-

ствием запрещённой зоны в энергетической структуре. Результаты исследо-

вания, базирующиеся на первопринципных расчётах в рамках теории функци-

онала плотности, демонстрируют формирование запрещённой зоны и смеще-

ние уровня Ферми выше точки Дирака при азотном допировании, что транс-

формирует графен в полупроводник n-типа. 
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Графен представляет собой двумерную аллотропную модификацию угле-

рода, обладающую выдающимися физико-механическими характеристиками 

[1-3]. Теоретическая подвижность носителей заряда в графеновых структурах 

достигает значений порядка 1.5∙106 см²/(В·с). Модуль Юнга графена составляет 

приблизительно 1 ТПа, что определяет его как один из наиболее прочных ма-

териалов. Теплопроводность графена достигает 5000 Вт/(м·К), что является ре-

кордным показателем среди известных материалов. 

Несмотря на перспективность графена как материала для наноэлектро-

ники, его практическое применение ограничено отсутствием запрещённой 

зоны в энергетической структуре. Одним из эффективных методов модифика-

ции электронных свойств графена является внедрение гетероатомных приме-

сей, в частности, атомов азота. 

Цель работы заключается в исследовании модификации электронных 

свойств графеновых структур посредством внедрения атомов азота с примене-

нием методов компьютерного моделирования. 

Исследование проводилось с применением метода функционала плотно-

сти (DFT) в рамках программного комплекса VASP. Электрон-ионное взаимо-

действие описывалось посредством PAW-псевдопотенциалов [4]. Обменно-

корреляционные эффекты учитывались в рамках обобщённого градиентного 

приближения (GGA) с параметризацией Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) [5]. 
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Моделирование осуществлялось для гексагональной суперячейки разме-

ром 4×4, содержащей 32 атома. Концентрация азотных примесей варьирова-

лась в диапазоне от 3,125% до 18,750%. Параметры моделирования были опти-

мизированы до достижения сходимости полной энергии при энергии обрезания  

= 500 эВ и сетке k-точек 3×3×3 (см. рис. 1). 

 

               

Рис.1. Сходимость полной энергии (Etot) в зависимости от энергии обрезания 

(Ecut) (а) и количества k-точек (б) 

 

Анализ структурных характеристик показал сохранение стабильности 

кристаллической решётки при внедрении атомов азота. Наблюдается незначи-

тельное сокращение межатомных расстояний при сохранении гексагональной 

симметрии структуры (см. табл. 1). 

 

Таблица 1  

Значения длин (Å) межатомных связей в графене, при различной концентра-

ции (n, %) атомов азота 

 

n 0 3.125 6.25 9.37 12.5 15.62 18.75 

C-C (L) 1.424 1.421 1.422 1.42 1.425 1.417 1.418 

C-C (P) 1.424 1.411 1.392 1.396 1.388 1.381 1.374 

C-N - 1.422 1.414 1.405 1.394 1.384 1.381 

 

Исследование электронных свойств выявило формирование запрещён-

ной зоны и смещение уровня Ферми выше точки Дирака (см. рис. 2). Установ-

лено, что графен трансформируется в полупроводник n-типа с возможностью 

регулирования ширины запрещённой зоны посредством изменения концентра-

ции и пространственного распределения азотных примесей. 

Таким образом, проведённое исследование демонстрирует возможность 

целенаправленной модификации электронных свойств графена посредством 

контролируемого азотного допирования. Полученные результаты открывают 

перспективы для создания новых поколений электронных устройств на основе 
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модифицированного графена. Методология исследования подтвердила свою 

эффективность в изучении структурных и электронных характеристик графе-

новых систем. 

При норме допинга 6,25% мы получили наивысший разрыв около 0,250 

эВ. Наблюдая PDOS, мы видим изменение электронной плотности частиц во-

круг уровня Ферми в основном из-за p-орбиталей атомов азота. 

 
 

 

 

 

Рис.2. PDOS для атомов азота (а), углерода (б) и полный PDOS (в) для гра-

фена, допированного азотом (концентрация 6.25%) 
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MODIFICATION OF THE ELECTRONIC CHARACTERISTICS OF GRA-

PHENE STRUCTURES BY NITROGEN DOPING 
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Annotation: It is known that despite the significant potential of graphene ap-

plication in nanoelectronics, its use is limited by the absence of a band gap in the 

energy structure. The results of the study, based on basic calculations within the 

framework of density functional theory, demonstrate the formation of a band gap and 

a shift of the Fermi level above the Dirac point during nitrogen doping, which trans-

forms graphene into an n-type semiconductor. 
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