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<< особенно сти физико-химических свойств нано струкryр на основе графена),

представленную на соискание ученой степени кандидата физико-математических наук по

специальности 02.00.04 - <Физическzш химия)

Одной из наиболее рtLзвивающихся областей физики наноструктур

материаловедения является изучение углеродных HaнocTpylcryp, в особенности графена и

структур на его основе. Теоретические предсказания свойств новых наноструктур на

основе графена являются крайне перспективной областью и необходимыми как с

фундаментальной, так И с прикладной точек зрения,

На сегодняшний M6MSFIT методы исследования, основанные на теории функционала

электронной плотности, являются наиболее распространенным и мощным средством

изучения атомной струкгуры и физико-химических свойств нанообъеюов. ,щанные методы

позволяют получить необходимую информачию о свойствах исследуемоr1 системы с

помощью решения уравнений квантовой механики,

щиссертачия Квашнина д.г, представляет собой детальное исследование

электронных и транспортных свойств новых наноструктур на основе графена, таких как,

частично гидрированный графен, графеновые наноленты, нанохлопья и слоистые

структуры на основе графена в зависимости от типов дефектов и концентрации

примесных атомов с помощью теории функционала эJIектронноЙ плотности,

им были получены свойства объекгов - их стабильность, электронная структура и

др. Исследованные объеюы имеют значительные перспективы в качестве элементов

наноэлектроники и являются предметом интенсивного исследования многих научньгх

групII всего мира, поэтому работа является актуальной,

Текст диссертации изложен на 113 страницах машинописною текста, содержит 29

рисунка и список использованных литературных источников из |62 наименований,

материалы диссертации изложены в 24 печатных работах, из которых 8 статей в научных

журналах и 1б тезисов конференций. основные положения диссертации полностью

представлены в опубликованных работах,



исследование свойgгв маIериалов на основе графена является относительно молодои

областью материаловедения, коюраJI, в настоящее BpeM,I находится на этапе

стремительного развития. фафен и материалы на его основе являются одними из главных

объекгов изучения, поскольку их уникальные электронные и механические свойства

позволят в перспективе испоJIьзовать их в большом наборе области технологии. Именно

данным структурам, а также их аналогам другого состава посвящена основная часть

диссертации.

двтором было проведено изучение электронных свойств сверхрешеток на основе

графена с периодическим расположением функционаJIьных групп на поверхности,

Впервые показан общий характер изменения ширины запрещенной зоны (при мальrх

концентрациях) в зависимости от относительною расстояния между функциональными

группами на поверхности.

Щетально исследованы электронные свойства KBaHToBbIx точек на поверхности

графеновых нанолент в зависимости от размера и формы гидрированного участка,

Пошаюво изучен процесс их формирования посредством осrDкдения атомов водорода на

поверхность графеновых нанолент. Показана сильная зависимость характера роста от

типов краев наноленты,

Помимо электронньIх свойств, диссертантом также впервые были исследованы

транспортные свойства графеновьтх нанолент в зависимости от типа cTpyKTypHbIx

дефекгов. В качестве дефекгов были изучены моновакансии, дефект поворота связи

стоуна-уэльса и гидрированный участок. Наличие гидрированного участка приводит к

резкой блокировке носителей заряда, что свидетельствует о снижении плотности тока,

Изучение эмиссионных свойсТв графенОвьIх нанолент и нанохлопьев покz}зало, что

при

наличие примесных атомов atзота работа вьDюда с поверхности графеновых

наноструктур снижается на 0.3 эв, в то время как наличие примесей бора приводит к

увеличению значения работы выхода на 0.5 эв. ,щля графеновых нанохлопьев получено,

что работа вьIхода монOтонно снижается с увеличением р€Lзмера хлопьев,

также, кроме нанострукryр на основе монослоя графена, диссертантом были впервые

исследованы атомная струкryра, процесс формирования) стабильность и электронные



свойства новых двухслойных нанострукryр на основе графена с периодически

расположенными гексагонaUIьными дырками, поJý/ченных после формирования

гексагональных 0тверстий в двухслойном графене, Интересным результатов является то,

что после формирования отверстий происходит спонтанное соединение верхнею и

нижнею слоев по границе отверстий. Щанный факг также находит и экспериментальное

подтверждение.

Помимо угJIеродных наноструктур Квашниным Д. Г. были впервые предложены

ковалентные гетероструктуры, состоящие из слоя графена и слоя MoSz, Щля корректною

описания процесса взаимодействия атомов молибдена с поверхностью MoSz Щмитрием

квашниным были изучены возможные параметры, описывающие электронные

конфигурации атома молибдена. ,щетально изучен процесс взаимодействия сторонних

атомов с поверхностью MoSz. Предложен возможный способ формирования таких

объеюов, оценена их стабильность,

результаты, описанные в диссертационной работе, являются

найти практическое применение в исследованиях, посвященным

нанообьектов.

новыми. Они могут

проблемам физики

методы расчета, применяемые в работе выбраны исходя из пределов применимости

каждою их них и задачей каждого конкретного исследования, ,Щостоверность

теоретических результатов обеспечивается расчетом предельных случаев и их хорошим

согласием с имеющимися литературными данными,

в тоже время, по диссертационной работе имеются следующие небольшие

замечания:

1. В Главе 5 говорLrгся об уменьшении работы вьIхода с поверхности графеновых нанолент

после внедрения в их структуру примесей и пассивации краёв атомами водорода и фтора,

чем, с физической точки зрения, вызвано данное снижение? Из текста диссертации это не

совсем ясно.

2. В тексте диссертации используется точка в качестве десятичною разделителя, тогда как

ВтекстенарусскоМяЗыкеПраВилЬнееиспольЗоВатЬЗаПяТУю.

з. Вместо применения термина ((нанолента зигзагною типа)) лучше использовать

(нанолента типа зиг-заг))



Щиссертация

выполненн},ю на

физики нау{ные

эксперименте.

тем не менее, приведенные замечания не снижают ее достоинства.

представляеТ законченнуЮ научно-иСследоватеЛьскую работу,
высоком научном уровне. В работе решены сложные и важные для
задачи по предсказанию свойств наноструктур до получения их в

АвторефераТ и опублИкованные работы в полной мере отражают основное
содержание диссертации. Считаю, что рецензируемая диссертационная работа отвечает
требованиям Положения о порядке присуждения ученых степеней Вдк России, а ее

автор? flмитрий Геннадьевич Квашнин заслуживает присуждения ученой степени
кандидата физико-математических наук по специальности 02.00.04 * физическаlI химия
(физико -математические науки).
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