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Анотація. Методами функціоналу електронної густини та псевдопотенціалу із перших 
принципів отримані просторові розподіли густини валентних електронів, розподіли елек-
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PHOTONIC AND ELECTRONIC PROPERTIES OF LATERAL HETEROSTRUCTURES 
BASED ON FUNCTIONALIZED GRAPHENE UNDER ACTION OF STATIC 

PRESSURE

R. Balabai, O. Konoval, A. Solomenko

Abstract. Within the framework of the methods of the electron density functional and the ab 
initio pseudopotential, the spatial distributions of the valence electron density, the distribution 
of electron states by energies in the valence and conduction bands, dielectric matrices and the 
macroscopic relative permeability of lateral heterostructures based on functionalized graphene as a 
photonic crystal depending on the action of static pressure were obtained.
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Аннотация. Методами функционала электронной плотности и псевдопотенциала из 
первых принципов получены пространственные распределения плотности валентных 
электронов, распределения электронных состояний в валентной зоне и зонах проводимости, 
диэлектрические матрицы и макроскопические относительные проницаемости латеральных 
гетероструктур на основе функционализированного графена как фотонного кристалла под 
действием статического давления.
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1. ВСТУП

Графен широко використовується як ак-
тивний, так і неактивний матеріал для датчи-
ків тиску. У проектуванні п’єзоелектричного 
датчика графен може бути використаний 
як електродний матеріал для підтримки 
п’єзоелектричних матеріалів, а також доба-
вок до п’єзоелектричних полімерів, для по-
силення п’єзоелектричності. Здатність різко 
змінювати опір робить графен ідеальним 
активним матеріалом у багатьох конструкці-
ях датчика п’єзорезистивного типу. Графен 

може також використовуватися як активний, 
так і неактивний матеріал в ємнісних датчи-
ках тиску, які мають високу електропровід-
ність, чутливість та велику площу поверхні 
[1]. Автори роботи [2] повідомляють про не-
лінійність прогину і велику амплітудну ві-
брацію графенових листів. Їх відхилення та 
основна частота є достатньо великими, тому 
вони перспективні у застосуванні для сенсо-
рів високої чутливості та резонаторів. Порів-
няно з датчиками на основі кремнію [3], які 
мають типові лінійні розміри порядку сотні 
мікрон, розміри графен-сенсора досягають 
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кілька мікрон. Через їх меншу площу і меншу 
товщину нормалізація чутливості на порядок 
більша ніж для звичайних п’єзорезистивних 
датчиків тиску на основі Si. Їх прозорість, 
гнучкість та п’єзорезистентність є вагомими 
перевагами у використанні. Основною про-
блемою при проектуванні прозорих датчиків 
тиску, як свідчать автори [4], є ідеальне по-
єднання високої оптичної прозорості та чут-
ливості високого тиску. Урахування цих ви-
мог, зазвичай, досягається компромісом між 
прозорістю та використанням візерункової 
діелектричної поверхні, що підвищує чутли-
вість до тиску, але зменшує прозорість. У ро-
боті [5] розглядаються дві можливі конфігу-
рації розміщення нітриду бора і графену для 
створення датчиків тиску атомного масшта-
бу. Автори [6] повідомляють про сенсорний 
елемент тиску на основі гетероструктури ні-
трид бора/графен/нітрид бора. Шари нітриду 
бора використовувались для захисту графе-
нового шару від окислення та забруднення. 
Автори [7] пропонують композитний датчик 
тиску сендвіч-типу на основі карбонової на-
нотрубки та графену. У статті [8] розгляда-
ється інтегрований на мікрофлюїдну елас-
тичну трубку лист графена,  який, завдяки 
зміні свого електричного опору, забезпечує 
вимірювання тиску. Повідомляється також 
[9] про створення датчика тиску і температу-
ри на основі інтерферометра Фабрі-П’єро, у 
складі якого є графенова плівка. Чутливість 
подібного сенсора становить 501,4 нм/кПа. У 
роботі [10] автори демонструють доцільність 
використання графена як стиснуто-плівково-
го датчика тиску, що складається з мембрани, 
яка покриває газову порожнину. Основною 
відмінністю від звичайних датчиків тиску 
є наявність відкритого каналу викиду, який 
підтримує середній тиск всередині порожни-
ни, рівний тиску навколишнього середови-
ща. Подібний датчик працює шляхом стис-
кування газу в порожнині, що знаходиться 
під тиском навколишнього середовища. Ав-
тори [11] дослідили модель сенсорного єм-
нісного датчика тиску, що складається з гра-
фен-полімерної гетероструктурної плівки, 
ламінованої на поверхню діоксиду кремнію 
кремнієвої пластини. Конструкція дозволяє 

гнучкій графен-полімерній плівці частково 
нависати над підкладкою, при цьому тиск на 
мембрану призводить до відхилення, яке від-
новлюється навіть після перевищення робо-
чого діапазону тиску на мембрану в 10 разів. 
Автори [12] повідомляють про високочутли-
вий, надтонкий та прозорий датчик тиску на 
основі гофрованого графена, який має надви-
соку експлуатаційну чутливість (6,92 кПа-1), 
що змінюється від характеристик, властивих 
ізоляторам, в неактивному стані до харак-
теристик провідника під час стиснення. У 
роботі [13] демонструється гнучкий, ультра-
чутливий сенсор резистивного типу на основі 
графена. Завдяки великій відстані між графе-
новими шарами та унікальній V-подібній мі-
кроструктурі, чутливість датчика тиску дося-
гає 0,96 кПа-1 при широкому діапазоні тиску  
(0-50 кПа). Датчики тиску є фундаментальни-
ми компонентами пристроїв електронної шкі-
ри [14,15]. Автори [16] повідомляють про роз-
роблені на основі графену тактильні сенсори 
та електронну шкіру, які можуть мати широке 
застосування в передовій робототехніці, моні-
торингу охорони здоров’я, штучному інтелек-
ті, інтерфейсах людино-машин тощо.

На відміну від вже існуючих механізмів 
роботи датчиків тиску, пропонована нами мо-
дель являє собою принципово новий підхід у 
проектуванні подібних датчиків. Основним 
елементом є латеральна гетероструктура на 
основі функціоналізованого листа графена, 
який або розташований  на твердій діелек-
тричній підкладці у камері досліджуваного 
середовища, що створює вплив на одну по-
верхню листа графена, або вільно підвіше-
ний у камері в положенні, що створює на 
лист графена однакові впливи досліджувано-
го середовища на обидві поверхні листа. На-
явні періодичні чергування ділянок чистого 
графена (С) та функціоналізованого графе-
на (СН) [17] , які мають різну діелектричну 
проникність, дають підстави розглядати таку 
структуру в якості фотонного кристалу (ФК) 
і досліджувати зміну його властивостей у за-
лежності від тиску зовнішнього середовища. 
Методи розрахунку, що використовуються 
нами, які застосовують функціонал елек-
тронної густини, є повним універсальним 
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інструментом для вивчення фотонних крис-
талів. Для встановлення закономірностей 
зв’язку фотонних та електронних властивос-
тей латеральних гетероструктур на основі 
функціоналізованого графена по відношен-
ню до статичного тиску зовнішнього серед-
овища, використовуючи авторський код [18], 
були отримані просторові розподіли густини 
валентних електронів, розподіли електро-
нних станів у зонах валентній та провідності, 
діелектричні матриці та макроскопічні від-
носні проникності.

2. МЕТОДИ ДОСЛІДЖЕННЯ

Традиційно, аналіз фотонних властивос-
тей ФК робиться чисельними методами. Іс-
нує багато чисельних моделей проходження 
електромагнітних хвиль у ФК, основаних 
на таких методах, як Plane-Wave-Expansion-
Method, Finite-Difference-Time-Domain-
Method або методи власних мод. Основними 
серед них визнані: метод Пендри, що вико-
ристовує умови квазіперіодичності поля у 
ФК, так, що для отримання коефіцієнтів у 
дисперсійному рівнянні досить вирішити 
рівняння Максвелла чисельно (наприклад, 
методом кінцевих різниць) в межах однієї ко-
мірки; метод Блоха-Флоке, що призводить до 
нескінченної системи дисперсійних рівнянь 
шляхом розкладання поля по просторовим 
гармонікам.

Реакція твердого тіла на зовнішнє збурю-
юче електромагнітне поле, головним чином, 
є реакцією електронів, тому важливо, вивча-
ючи ФК, разом із діелектричними властивос-
тями отримувати інформацію про властивос-
ті електронної підсистеми. Так, використані 
нами розрахункові методи, що застосовують 
функціонал електронної густини, є повно-
цінним універсальним інструментом дослі-
дження ФК. У наших обчислювальних екс-
периментах отримані просторові розподіли 
густини валентних електронів, електронні 
енергетичні спектри та діелектрична функ-
ція, що описує лінійний відклик твердого 
тіла на зовнішнє електричне поле, модельних 
ФК. Результати були одержані за допомогою 
авторського програмного коду [18, 19]. 

Основні стани електронно-ядерної систе-
ми виявлялися за допомогою самоузгодже-
ного рішення рівнянь Кона-Шема. Електро-
нні змінні визначались при фіксованих атом-
них остовах. Слідуючи за Коном-Шемом [20, 
21], електронна густина була записувалася в 
термінах зайнятих ортонормованих одночас-
тинкових хвильових функцій:

Точка на поверхні потенціальної енергії в 
наближенні Борна-Оппенгеймера визначала-
ся мінімумом енергетичного функціоналу по 
відношенню до хвильових функцій:

де { }jR  – координати атомних остовів, }{ να  – 
усі можливі зовнішні впливи на систему.

У загальноприйнятому формулюванні мі-
німізація енергетичного функціоналу (2) по 
відношенню до одночастинкових орбіталей 
при накладених на них додаткових умовах 
ортонормування приводить до одночастин-
кових рівнянь Кона-Шема [21]:

При розв’язуванні цих рівнянь використо-
вувався формалізм псевдопотенціалу, згідно 
з яким тверде тіло розглядається як сукуп-
ність валентних електронів та іоннних осто-
вів. У наближенні псевдопотенціалу опера-
тор псевдопотенціалу PSV , який описує вза-
ємодію валентних електронів з остовом, ма-
лий, а відповідна псевдо-хвильова функція 
гладка. Псевдопотенціал повинен правильно 
представляти далекодіючу природу остова 
та давати змогу отримати рішення у вигляді 
псевдо-хвильових функцій, які співпадають 
з повною хвильовою функцією за межами 
радіуса іонного остова rc. Крім того, бажано, 
щоб псевдопотенціал був переносимим, це 
означає, що один і той же псевдопотенціал 
може бути використаний при розрахунках в 
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де  jR  – координати атомних остовів, }{   – усі можливі зовнішні впливи на систему. 
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або методи власних мод. Основними серед них визнані: метод Пендри, що використовує 

умови квазіперіодичності поля у ФК, так, що для отримання коефіцієнтів у дисперсійному 

рівнянні досить вирішити рівняння Максвелла чисельно (наприклад, методом кінцевих 

різниць) в межах однієї комірки; метод Блоха-Флоке, що призводить до нескінченної 

системи дисперсійних рівнянь шляхом розкладання поля по просторовим гармонікам. 

Реакція твердого тіла на зовнішнє збурююче електромагнітне поле, головним 

чином, є реакцією електронів, тому важливо, вивчаючи ФК, разом із діелектричними 

властивостями отримувати інформацію про властивості електронної підсистеми. Так, 

використані нами розрахункові методи, що застосовують функціонал електронної 

густини, є повноцінним універсальним інструментом дослідження ФК. У наших 

обчислювальних експериментах отримані просторові розподіли густини валентних 

електронів, електронні енергетичні спектри та діелектрична функція, що описує лінійний 

відклик твердого тіла на зовнішнє електричне поле, модельних ФК. Результати були 

одержані за допомогою авторського програмного коду [18, 19].  

Основні стани електронно-ядерної системи виявлялися за допомогою 

самоузгодженого рішення рівнянь Кона-Шема. Електронні змінні визначались при 
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При розв’язуванні цих рівнянь використовувався формалізм псевдопотенціалу, 

згідно з яким тверде тіло розглядається як сукупність валентних електронів та іоннних 

остовів. У наближенні псевдопотенціалу оператор псевдопотенціалу PSV , який описує 

взаємодію валентних електронів з остовом, малий, а відповідна псевдо-хвильова функція 

гладка. Псевдопотенціал повинен правильно представляти далекодіючу природу остова та 

давати змогу отримати рішення у вигляді псевдо-хвильових функцій, які співпадають з 

повною хвильовою функцією за межами радіуса іонного остова rc. Крім того, бажано, щоб 

псевдопотенціал був переносимим, це означає, що один і той же псевдопотенціал може 

бути використаний при розрахунках в різних хімічних оточеннях і давати результати 

обчислення з порівнянною точністю. Так, Бечелет, Хеменн і Шлітер запропонували 

аналітичний придатний вищеозначеним умовам псевдопотенціал. Цей псевдопотенціал із 

перших принципів використовується нами [22, 23]. 

Повний кристалічний потенціал будується як сума іонних псевдопотенціалів, які не 

перекриваються і пов'язані з іонами (ядра й остовні електрони), розташованими на 

позиціях SR , які періодично повторюються для кристалів: 
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p S

PS
SPScryst RprVrVrV   ˆ . (

4) 

Для неперіодичних систем, таких як тонка плівка або кластер, проблема 

відсутностіі періодичності обходиться методом суперкомірки [24, 25]. В межах якого 

кластер, наприклад, періодично повторюється, але відстань між кожним кластером та його 

періодичним повтореннями настільки велика, що їх взаємодія нехтовна. Повсюдна 

періодичність кристалічної (або штучної) решітки створює періодичний потенціал і таким 

чином накладає таку ж періодичність на електронну густину (мається на увазі теорема 

Блоха). Потенціал Кона-Шема періодичної системи проявляє ту саму періодичність, що й 

решітка, а орбіталі Кона-Шема можуть бути записані в формі Блоха: 
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де k  є вектором із першої зони Бриллюена. Індекс i  перебігає усі можливі електронні 

стани. Функція  krui ,  має періодичність просторової решітки. Вона може бути 

розкладена в ряд за плоскими хвилями. Це обґрунтовує використання плоских хвиль як 

загальної бази, обраної нами, для розкладення періодичної частини орбіталей. Оскільки 

плоскі хвилі утворюють повний та ортонормований набір функцій, то використання їх для 

розкладення одночастинкових орбіталей має вигляд: 
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різних хімічних оточеннях і давати результа-
ти обчислення з порівнянною точністю. Так, 
Бечелет, Хеменн і Шлітер запропонували 
аналітичний придатний вищеозначеним умо-
вам псевдопотенціал. Цей псевдопотенціал 
із перших принципів використовується нами 
[22, 23].

Повний кристалічний потенціал будуєть-
ся як сума іонних псевдопотенціалів, які не 
перекриваються і пов’язані з іонами (ядра й 
остовні електрони), розташованими на пози-
ціях SR , які періодично повторюються для 
кристалів:

Для неперіодичних систем, таких як тон-
ка плівка або кластер, проблема відсутностіі 
періодичності обходиться методом суперко-
мірки [24, 25]. В межах якого кластер, напри-
клад, періодично повторюється, але відстань 
між кожним кластером та його періодичним 
повтореннями настільки велика, що їх вза-
ємодія нехтовна. Повсюдна періодичність 
кристалічної (або штучної) решітки створює 
періодичний потенціал і таким чином на-
кладає таку ж періодичність на електронну 
густину (мається на увазі теорема Блоха). 
Потенціал Кона-Шема періодичної системи 
проявляє ту саму періодичність, що й решіт-
ка, а орбіталі Кона-Шема можуть бути запи-
сані в формі Блоха:

де k  є вектором із першої зони Бриллюена. 
Індекс i  перебігає усі можливі електронні 
стани. Функція ( )krui ,  має періодичність 
просторової решітки. Вона може бути роз-
кладена в ряд за плоскими хвилями. Це об-
ґрунтовує використання плоских хвиль як 
загальної бази, обраної нами, для розкладен-
ня періодичної частини орбіталей. Оскільки 
плоскі хвилі утворюють повний та ортонор-
мований набір функцій, то використання їх 
для розкладення одночастинкових орбіталей 
має вигляд:

де G  є вектор оберненого простору, Ω  - 
об’єм елементарних комірок, котрі заповню-
ють кристал або штучну суперрешітку у ви-
падку неперіодичних об’єктів.

Рівняння (6) після Фур’є-перетворення 
має такий вигляд у оберненому просторі:

де KSV  - потенціал Кона-Шема:

XCV  є обмінно-кореляційним потенціалом, 
для його розрахунку ми використовували 
апроксимацію Сіперлі-Олде, параметризова-
ну Педью та Зунге.
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де G  є вектор оберненого простору,   - об’єм елементарних комірок, котрі заповнюють 

кристал або штучну суперрешітку у випадку неперіодичних об’єктів. 

Рівняння (6) після Фур’є-перетворення має такий вигляд у оберненому просторі: 
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виродженність за спіном. 
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ного базису, множник 2  враховує вироджен-
ність за спіном.
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де k  має значення із першої ЗБ, G  – вектор оберненої гратки,  Gki   – хвильова 
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валентних електронів, s  нумерує атоми в елементарній комірці,  GSS  є структурним 

фактором, L
SV  є локальний (l-незалежний) сферично симетричний псевдопотенціал, l  – 

позначає квантове орбітальне число, NL
slV ,  є нелокальна (l-залежна) добавка до L

SV , SZ  – 

заряд іона, Ewald  – це енергія Маделунга точкових іонів в однорідному від’ємному фоні. 

Сила, що діє на атом s є від’ємною похідною totE  по базисному вектору s . Вирази, 

що містять неявну похідну хвильової функції, дорівнюють нулю за теоремою Хелмана-

Фейнмана. Тому розрахунок сил виконується за формулою [27]: 
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де індекси kvc ,,  перебирали стани зон провідності, валентної та Бриллюена [26]. 
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оберненої гратки, ( )Gki +ψ  – хвильова функ-

ція, i  – позначає зайняті стани для певного 

k , ( )Gρ  є коефіцієнт з розкладу густини 
валентних електронів, s  нумерує атоми в 
елементарній комірці, ( )GSS  є структурним 
фактором, L

SV  є локальний (l-незалежний) 
сферично симетричний псевдопотенціал, l  – 
позначає квантове орбітальне число, NL

slV ,∆  є 

нелокальна (l-залежна) добавка до L
SV , SZ  – 

заряд іона, Ewaldγ  – це енергія Маделунга точ-
кових іонів в однорідному від’ємному фоні.

Сила, що діє на атом s є від’ємною похід-
ною totE  по базисному вектору sτ . Вирази, 
що містять неявну похідну хвильової функ-
ції, дорівнюють нулю за теоремою Хелмана-
Фейнмана. Тому розрахунок сил виконується 
за формулою [27]:

де складові електронної та іонної взаємодії 
відповідно:

де 'sslx ττ −+= , cΩ  – об’єм комірки на один 
атом, 

sτ  – базисний вектор атома s  у комір-
ці, SZ  – заряд остова,  l  – вектор решітки, 
сума по  l   виключає доданок, у якому  при 

'ss ≠   вектор 0=l  , η  – параметр збіжності 
суми у функції Евальда erfc .

3. ОБ’ЄКТИ ТА РЕЗУЛЬТАТИ 
ДОСЛІДЖЕННЯ

Для дослідження фотонних та електро-
нних властивостей латеральних гетеро-

структур на основі графена була розроблена 
модель суперрешітки, яка являє собою пері-
одичне чергування ділянок чистого графена 
(С) та функціоналізованого графена (СН) 
(рис. 1). Примітивна комірка суперрешіт-
ки ромбічного типу мала такі параметри: 
а = 9,96 Å, b = 8,82 Å, с = 5,29 Å і відтворю-
вала при трансляції двовимірний фотонний 
кристал. Геометричні властивості ромбічної 
комірки такі, що зручно в екранних побу-
довах використовувати Декартову систему 
координат. Розмір примітивної комірки у на-
прямку Z  обирався так, щоб уникнути вза-
ємодії атомних площин, що транслюються в 
цьому напрямку. Розміри примітивної комір-
ки у напрямках X та Y  обиралися такі, щоб 
при трансляції організувати нескінченний 
лист графена. Координати у площині YX  
атомів атомного базису, що відтворювали ді-
лянки графену та графану, визначалися як 
середнє арифметичне відповідних структур-
них параметрів нескінченних листів графена 
та графана, а саме довжини зв’язку між ато-
мами С. Атомний базис містив 48 атомів, з 
яких 32 атоми С та 16 атомів Н. Обчислення 
проводилося тільки для Г-точки зони Брил-
люена суперрешітки.

Рис. 1. Примітивна комірка суперрешітки з атом-
ним базисом латеральної гетероструктури графен/
графан - утворююча одиниця фотонного кристала.

Дослідження полягало у виявлені змін 
фотонних та електронних властивостей лате-
ральної гетероструктури графен/графан під 
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Вектор q  знаходиться в межах зони Бриллюена, а власні значення   qn
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означають «діелектричну зонну структуру». Знання власних значень та власних функцій 

діелектричної матриці є важливим. Вони служать для візуалізації екранування в 

реальному просторі, передають інформацію про електронних відгук твердого тіла та 

дозволяють адекватно врахувати симетрію кристалу. 

Повна енергія на одну елементарну комірку має вигляд [27]: 
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де k  має значення із першої ЗБ, G  – вектор оберненої гратки,  Gki   – хвильова 

функція, i  – позначає зайняті стани для певного k ,  G  є коефіцієнт з розкладу густини 
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де складові електронної та іонної взаємодії відповідно: 
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де 'sslx   , c  – об’єм комірки на один атом, s  – базисний вектор атома s  у 

комірці, SZ  – заряд остова,  l  – вектор решітки, сума по  l   виключає доданок, у якому  

при 'ss    вектор 0l  ,   – параметр збіжності суми у функції Евальда erfc . 
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середнє арифметичне відповідних структурних параметрів нескінченних листів графена та 

графана, а саме довжини зв’язку між атомами С. Атомний базис містив 48 атомів, з яких 

32 атоми С та 16 атомів Н. Обчислення проводилося тільки для Г-точки зони Бриллюена 

суперрешітки. 

 
Рис. 1. Примітивна комірка суперрешітки з атомним базисом латеральної 

гетероструктури графен/графан - утворююча одиниця фотонного кристала. 

 

Дослідження полягало у виявлені змін фотонних та електронних властивостей 

латеральної гетероструктури графен/графан під дією статичного тиску зовнішнього 

середовища. Моделювання реакції атомів  фотонного кристалу на дію тиску 

здійснювалось шляхом зміни координат атомного базису, що відбивало рівномірне 

стиснення ФК з обох поверхонь графен-графанового листа. Вважалося, що дія статичного 

тиску проявлялася тільки на положенні атомів гідрогену (Н), які є у складі графану (СН), 

тобто на їх відстань до графенового каркасу.  Для порівняння було обрано п’ять ступенів 

стиснення: 1) без стиснення (0%) - відстань С-Н асн = 1,12 Å (СН), 2) стиснення на 2,5%, 

відстань С-Н зменшена на 2,5% від асн графана, 3) стиснення на 5%, 4) стиснення на 7,5%, 

5) стиснення на 10%. Оцінка тиску зовнішнього середовища здійснювалась із розрахунку 

сил на основі формул (17-20), які діяли на атоми гідрогену зі сторони решта остовної та 

електронної підсистем. На підставі третього закону Ньютона очевидно вважати, що ці 

сили були реакцією рівною по модулю, але протилежною за напрямком на зовнішній 

механічний вплив статичного тиску.  У результаті були отримані значення сил, що діють 

на кожен атом гідрогену (Н) при прикладанні відповідного тиску (Табл. 1), які потім були 

усереднені. 

Таблиця 1. Значення сил (в а.о.), що діють на кожен атом гідрогену (Н), при різних 

значеннях тиску зовнішнього середовища. 

 

атом Н 0% 
стиснення 

2,5% 
стиснення 

5% 
стиснення 

7,5% 
стиснення 

10 % 
стиснення 

1 1,672 1,741 1,815 1,894 1,979 
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де k  має значення із першої ЗБ, G  – вектор оберненої гратки,  Gki   – хвильова 

функція, i  – позначає зайняті стани для певного k ,  G  є коефіцієнт з розкладу густини 
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дією статичного тиску зовнішнього серед-
овища. Моделювання реакції атомів  фото-
нного кристалу на дію тиску здійснювалось 
шляхом зміни координат атомного базису, 
що відбивало рівномірне стиснення ФК з 
обох поверхонь графен-графанового листа. 
Вважалося, що дія статичного тиску про-
являлася тільки на положенні атомів гідро-
гену (Н), які є у складі графану (СН), тобто 
на їх відстань до графенового каркасу.  Для 
порівняння було обрано п’ять ступенів стис-
нення: 1) без стиснення (0%) - відстань С-Н 
асн = 1,12 Å (СН), 2) стиснення на 2,5%, від-
стань С-Н зменшена на 2,5% від асн графана, 
3) стиснення на 5%, 4) стиснення на 7,5%, 5) 
стиснення на 10%. Оцінка тиску зовнішнього 
середовища здійснювалась із розрахунку сил 
на основі формул (17-20), які діяли на ато-
ми гідрогену зі сторони решта остовної та 
електронної підсистем. На підставі третьо-
го закону Ньютона очевидно вважати, що ці 
сили були реакцією рівною по модулю, але 
протилежною за напрямком на зовнішній ме-
ханічний вплив статичного тиску.  У резуль-
таті були отримані значення сил, що діють на 
кожен атом гідрогену (Н) при прикладанні 
відповідного тиску (Табл. 1), які потім були 
усереднені.

Таблиця 1. 
Значення сил (в а.о.), що діють на кожен атом гідрогену (Н), при різних значеннях тиску 

зовнішнього середовища.
 

атом Н 0% 
стиснення 

2,5% 
стиснення 

5% 
стиснення 

7,5% 
стиснення 

10 % 
стиснення 

1 1,672 1,741 1,815 1,894 1,979 
2 1,647 1,719 1,794 1,876 1,963 
3 1,622 1,695 1,773 1,856 1,945 
4 1,673 1,743 1,816 1,895 1,98 
5 1,647 1,718 1,794 1,875 1,963 
6 1,673 1,742 1,816 1,895 1,98 
7 1,674 1,743 1,817 1,896 1,981 
8 1,622 1,695 1,773 1,856 1,945 

усереднене 
значення 1,65 1,72 1,80 1,88 1,96 

 

 

Для оцінки тиску зовнішнього середовища із отриманих значень сил віднімалися 

значення сил, що відповідали відсутності стиснення (Табл. 2). Перерахунок одиниць 

виміру тиску з а.о. в НÅ здійснювався з використанням виразу 1 НÅ = 1 а.о.2,29371107, 

що був отриманий із співвідношень одиниць вимірювання фізичних величин. 

 

Таблиця 2. Значення статичного тиску зовнішнього середовища в різних одиницях 

виміру. 

 

№ Тиск, % Тиск,  а.о. Тиск, НÅ 
1 0 0 0 
2 2,5 0,07 16,06105 
3 5 0,15 34,41105 
4 7,5 0,23 52,76105 
5 10 0,31 71,11105 

 

 

Щодо електронних властивостей ФК на основі графена, на рис. 2 зображені карти 

просторового розподілу густини валентних електронів ФК при різних значеннях тиску 

зовнішнього середовища. Видно, зміна тиску призводить до перебудови електронних 

«хмар» ковалентних зв’язків С-Н, а саме до збільшення інтенсивності густини валентних 

електронів вздовж цих зв’язків.  

Для оцінки тиску зовнішнього середовища 
із отриманих значень сил віднімалися значен-
ня сил, що відповідали відсутності стиснення 
(Табл. 2). Перерахунок одиниць виміру тиску 
з а.о. в Н×Å здійснювався з використанням ви-
разу 1 Н×Å = 1 а.о.×2,29371×107, що був отри-
маний із співвідношень одиниць вимірювання 
фізичних величин.

Щодо електронних властивостей ФК на 
основі графена, на рис. 2 зображені карти про-
сторового розподілу густини валентних елек-
тронів ФК при різних значеннях тиску зовніш-
нього середовища. Видно, зміна тиску призво-
дить до перебудови електронних «хмар» ко-
валентних зв’язків С-Н, а саме до збільшення 
інтенсивності густини валентних електронів 
вздовж цих зв’язків. 

Зміна ширини електронної забороненої зони 
ФК при  різних значеннях тиску зовнішньо-
го середовища приводиться на графіку рис 3, 
числові значення ширини електронної заборо-
неної зони ФК при різних значеннях тиску на-
водяться в табл. 3. Суттєве зменшення ширини 
електронної забороненої зони ФК  спостеріга-
ється при його стисненні під дією зовнішнього 
тиску більш ніж на 5%, що свідчить про поси-
лення провідних  властивостей ФК. 
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Таблиця 2. 
Значення статичного тиску зовнішнього середовища в різних одиницях виміру.

 

атом Н 0% 
стиснення 

2,5% 
стиснення 

5% 
стиснення 

7,5% 
стиснення 

10 % 
стиснення 

1 1,672 1,741 1,815 1,894 1,979 
2 1,647 1,719 1,794 1,876 1,963 
3 1,622 1,695 1,773 1,856 1,945 
4 1,673 1,743 1,816 1,895 1,98 
5 1,647 1,718 1,794 1,875 1,963 
6 1,673 1,742 1,816 1,895 1,98 
7 1,674 1,743 1,817 1,896 1,981 
8 1,622 1,695 1,773 1,856 1,945 

усереднене 
значення 1,65 1,72 1,80 1,88 1,96 

 

 

Для оцінки тиску зовнішнього середовища із отриманих значень сил віднімалися 

значення сил, що відповідали відсутності стиснення (Табл. 2). Перерахунок одиниць 

виміру тиску з а.о. в НÅ здійснювався з використанням виразу 1 НÅ = 1 а.о.2,29371107, 

що був отриманий із співвідношень одиниць вимірювання фізичних величин. 

 

Таблиця 2. Значення статичного тиску зовнішнього середовища в різних одиницях 

виміру. 

 

№ Тиск, % Тиск,  а.о. Тиск, НÅ 
1 0 0 0 
2 2,5 0,07 16,06105 
3 5 0,15 34,41105 
4 7,5 0,23 52,76105 
5 10 0,31 71,11105 

 

 

Щодо електронних властивостей ФК на основі графена, на рис. 2 зображені карти 

просторового розподілу густини валентних електронів ФК при різних значеннях тиску 

зовнішнього середовища. Видно, зміна тиску призводить до перебудови електронних 

«хмар» ковалентних зв’язків С-Н, а саме до збільшення інтенсивності густини валентних 

електронів вздовж цих зв’язків.  

Рис. 2. Просторові розподіли густини валентних електронів ФК для ізозначень 0,6-0,5 від максимального при 
різних значеннях тиску: зліва - направо 0%, 5%, 10%.

Рис. 3. Зміна ширини електронної забороненої зони при різних значеннях тиску зовнішнього середовища.
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Таблиця 3. 
Значення ширини електронної забороненої зони ФК при різних значеннях тиску зо-
внішнього середовища в різних одиницях виміру.Таблиця 3. Значення ширини електронної забороненої зони ФК при різних 

значеннях тиску зовнішнього середовища в різних одиницях виміру. 

Стиснення, % Eg, a.o. Eg, eV 
0 0,14 3,81 

2,5 0,16 4,35 
5 0,17 4,63 

7,5 0,12 3,27 
10 0,06 1,63 

 

Щодо фотонних властивостей ФК, вони обговорюються у таблицях 4, 5 та 

рисунках 4-6. Так у таблиці 4 наведені макроскопічні діелектричні проникності ФК при 

різних значеннях тиску зовнішнього середовища, обчислені із діелектричної матриці, що 

отримана за формулами (10-16). Спостерігається анізотропія діелектричних властивостей 

ФК при різних напрямках вектора електричного поля збурюючої електромагнітної хвилі 

(ЕМХ), що видно з таблиці 4. При направлені вектора електричного поля збурюючої ЕМХ 

паралельно напрямкам вісі Y  та діагональному напрямку  YX   (див. рис. 1) значення 

макроскопічної діелектричної проникності близькі до одиниці, що співпадає з 

діелектричною проникністю вакууму і не передбачає заломлення електромагнітного 

променя при розповсюджені вздовж цих напрямків ФК. Тоді як при направлені вектора 

електричного поля збурюючої ЕМХ паралельно напрямку вісі X  – цей напрямок 

характерний тим, що він співпадає з більшою стороною прямокутника утворюючої 

одиниці ФК (див. рис. 1), - макроскопічна діелектрична проникність збільшується в 2,61 

рази по відношенню до розповсюдження по іншим напрямкам. 

 

Таблиця 4. Макроскопічна діелектрична проникність ФК при різних значеннях 

тиску зовнішнього середовища. 

Напрямки вектора 
електричного поля 
збурюючої ЕМХ 

Стиснення структури 

0 % 2,5 % 5% 7,5 % 10% 
XE ||  2,61 0,95 0,93 0,92 0,91 

YE ||  1,00 1,00 1,00 1,00 1,00 

 YXE ||  0,96 0,97 0,97 0,98 1,00 
 

Таблиця 5. Довжини хвиль піків спектру поглинання ФК у залежності від напрямку 

вектора поперечної поляризації електричного поля збурюючої ЕМХ при різних величинах 

стискання ФК. 
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Щодо фотонних властивостей ФК, вони 
обговорюються у таблицях 4, 5 та рисунках 
4-6. Так у таблиці 4 наведені макроскопіч-
ні діелектричні проникності ФК при різних 
значеннях тиску зовнішнього середовища, 
обчислені із діелектричної матриці, що отри-
мана за формулами (10-16). Спостерігається 
анізотропія діелектричних властивостей ФК 
при різних напрямках вектора електрично-
го поля збурюючої електромагнітної хвилі 
(ЕМХ), що видно з таблиці 4. При направлені 
вектора електричного поля збурюючої ЕМХ 
паралельно напрямкам вісі Y  та діагональ-
ному напрямку [ ]YX +  (див. рис. 1) значення 

макроскопічної діелектричної проникності 
близькі до одиниці, що співпадає з діелек-
тричною проникністю вакууму і не передба-
чає заломлення електромагнітного променя 
при розповсюджені вздовж цих напрямків 
ФК. Тоді як при направлені вектора елек-
тричного поля збурюючої ЕМХ паралельно 
напрямку вісі X  – цей напрямок характер-
ний тим, що він співпадає з більшою сторо-
ною прямокутника утворюючої одиниці ФК 
(див. рис. 1), - макроскопічна діелектрична 
проникність збільшується в 2,61 рази по від-
ношенню до розповсюдження по іншим на-
прямкам.

Таблиця 4. 
Макроскопічна діелектрична проникність ФК при різних значеннях тиску зовніш-

нього середовища.

Таблиця 3. Значення ширини електронної забороненої зони ФК при різних 

значеннях тиску зовнішнього середовища в різних одиницях виміру. 

Стиснення, % Eg, a.o. Eg, eV 
0 0,14 3,81 

2,5 0,16 4,35 
5 0,17 4,63 

7,5 0,12 3,27 
10 0,06 1,63 
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Напрямки вектора 
електричного поля 
збурюючої ЕМХ 

Стиснення структури 

0 % 2,5 % 5% 7,5 % 10% 
XE ||  2,61 0,95 0,93 0,92 0,91 

YE ||  1,00 1,00 1,00 1,00 1,00 

 YXE ||  0,96 0,97 0,97 0,98 1,00 
 

Таблиця 5. Довжини хвиль піків спектру поглинання ФК у залежності від напрямку 

вектора поперечної поляризації електричного поля збурюючої ЕМХ при різних величинах 

стискання ФК. 

Таблиця 5. 
Довжини хвиль піків спектру поглинання ФК у залежності від напрямку вектора по-
перечної поляризації електричного поля збурюючої ЕМХ при різних величинах стис-

кання ФК.

Стиснення, % λ, нм  при XE ||   λ, нм при YE ||  λ, нм при  YXE ||  
0 0,82 258,47 94,82 

2,5 29,84 275,46 106,41 
5 43,42 291,63 144,65 

7,5 57,51 286,54 100,36 
10 106,31 291,25 36,70 
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Рис. 6 Спектр поглинання ФК у напрямку збурюючої ЕМХ  YXE ||  при різних 
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вертикальна вісь – інтенсивність поглинання). 
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Довжини хвиль електромагнітного випро-
мінювання, що дозволені власними значен-
нями діелектричної матриці ФК, одержують-
ся із розв’язку рівняння (16) при 0→q . У 
цій довгохвильовій границі вектор q  означає 
вектор поперечної поляризації електричного 
поля E . На рис. 4 – рис. 6 та таблиці 5 при-
водяться власні значення діелектричних ма-
триць ФК (спектр поглинання ФК) у залеж-
ності від напрямку вектора поперечної поля-
ризації електричного поля збурюючої ЕМХ 
при різних значеннях тиску зовнішнього 
середовища. Власні значення діелектричної 
матриці були перераховані шляхом їх спів-
ставлення з електронним спектром у відпо-
відні довжини хвиль. Так, у напрямку XE ||  
за відсутності стиснення довжина хвилі піку 
в спектрі поглинання ФК становить 0,82 нм 
(ця довжина співпадає з порядком параме-
трів утворюючої одиниці ФК), що відповідає 
області м’якого рентгену. У напрямках YE ||  
та [ ]YXE +||  при різних значеннях тиску до-
вжини хвиль піків у спектрі поглинання ФК 
знаходяться в області ультрафіолетового ви-
промінювання. 

При збільшенні тиску зовнішнього серед-
овища на ФК, піки в спектрі поглинання ФК, 
що відповідають напрямку вектора попере-
чної поляризації електричного поля збурюю-
чої ЕМХ XE || , зсуваються в бік збільшення 

довжин хвиль, при цьому їх інтенсивність 
зменшується. Щодо реакції ФК на збільшен-
ня тиску в напрямках вектора поперечної 
поляризації електричного поля збурюючої 
ЕМХ YE ||  та [ ]YXE +|| , то вона незна-
чна та немонотонна, її не можна вважати 
детектуючою. Слід зауважити, що саме для 
напрямку XE ||  було зафіксовано значення 
діелектричної макроскопічної проникності, 
що значно відрізнялося від решта значень 
при інших напрямках.

Публікація заснована на дослідженні, 
наданому за підтримки Гранту Фонду фун-
даментальних досліджень (проект Ф76 / 70-
2017).

4. ВИСНОВКИ

Методами функціоналу електронної густи-
ни та псевдопотенціалу з перших принципів, 
використовуючи авторський код, були отри-
мані просторові розподіли густини валент-
них електронів, розподіли електронних ста-
нів у валентній зоні та зонах провідності, ді-
електричні матриці та макроскопічні відносні 
проникності латеральних гетероструктур на 
основі функціоналізованого графена як фото-
нного кристалу під дією статичного тиску.

Підвищення тиску посилює ковалентні 
С-Н зв’язки функціоналізованого графена, 

Рис. 6. Спектр поглинання ФК у напрямку збурюючої ЕМХ              при різних значеннях тиску зовнішнього 
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що проявляється у збільшенні інтенсивнос-
ті густини валентних електронів вздовж на-
прямків зв’язків. 

Спостерігається збільшення ширини 
електронної забороненої зони латеральних 
гетероструктур на основі функціоналізо-
ваного графена як фотонного кристалу при 
його стисненні до 5 %. При подальшому 
стисненні (7,5%  та 10%) ширина забороне-
ної зони різко зменшується, що свідчить про 
посилення провідних  властивостей гетеро-
структури. 

Спектр поглинання гетероструктури на 
основі функціоналізованого графена як фо-
тонного кристалу за відсутності стиснен-
ня для напрямку XE ||  вектора поперечної 
поляризації електричного поля збурюючої 
електромагнітної хвилі має пік для хвиль 
довжиною 0,82  нм, що відповідає області 
м’якого рентгену. Підвищення тиску зовніш-
нього середовища на поверхню гетерострук-
тур призводить до зсуву піків  їх спектрів по-
глинання  в бік довших хвиль із зменшенням 
інтенсивності. 

Для напрямків YE ||  та [ ]YXE +||  при 
різних значеннях тиску піки  спектрів погли-
нання гетероструктур знаходяться в області 
ультрафіолетового випромінювання. 

Максимальне значення діелектричної ма-
кроскопічної проникності гетероструктури 
на основі функціоналізованого графена як 
фотонного кристалу  було зафіксовано для 
напрямку XE ||  вектора поперечної поляри-
зації електричного поля збурюючої електро-
магнітної хвилі.

Латеральна гетероструктура на основі пе-
ріодично функціоналізованого графена має 
властивості фотонного кристалу, котрі зале-
жать від тиску зовнішнього середовища.
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Summary

The purpose of this work is to establish the laws of the connection of photonic and electronic 
properties of lateral heterostructures on the basis of functionalized graphene in relation to the static 
pressure of the external environment.

Methods of research. The electron density functional and the ab initio pseudopotential.
Results of research. Within the framework of the methods of the electron density functional 

and the ab initio pseudopotential, the spatial distributions of the valence electron density, the dis-
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tribution of electron states by energies in the valence and conduction bands, dielectric matrices 
and the macroscopic relative permeability of lateral heterostructures on the basis of functionalized 
graphene in relation to the static pressure were obtained.

The increase in pressure enhances the covalent C-H bond of functionalized graphene, which 
manifests itself in increasing the intensity of the density of valence electrons along the bonding 
directions.

There is an increase in the width of the electronic bandgap of lateral heterostructures when they 
are compressed to 5%. With further compression (7.5% and 10%) the width of the band gap is 
sharply reduced, which indicates an increase in the conductive properties of the heterostructures.

The absorption spectrum of heterostructures in the absence of compression for the XE ||  direc-
tion of the vector of transverse polarization of the electric field of the perturbing electromagnetic 
wave has a peak for waves of length 0.82 nm, which corresponds to the area of soft x-ray. The in-
crease in the environment pressure on the heterostructure surface leads to a shift of the absorption 
spectrum peaks toward longer waves with decreasing intensity.

For directions YE ||  and [ ]YXE +||  at different pressure values, the peaks of absorption 
spectrum  of heterostructures are in the region of ultraviolet radiation.

The maximum value of the dielectric macroscopic permeability of the heterostructure based on 
functionalized graphene as a photonic crystal was recorded for the XE ||  direction of the vector of 
transverse polarization of the electric field of the perturbing electromagnetic wave.

Conclusions. Lateral heterostructures on the basis of functionalized graphene has the properties 
of a photonic crystal, which depend on the environment pressure.

Keywords: lateral heterostructure, functionalized graphene, the electron density functional, 
ab initio pseudopotential, electronic band gap, absorption spectrum, static pressure
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Реферат

Мета роботи. Встановити закономірності зв’язку фотонних та електронних властивостей 
латеральних гетероструктур на основі функціоналізованого графена по відношенню до ста-
тичного тиску зовнішнього середовища. 

Методи дослідження. Функціонал електронної густини та псевдопотенціал із перших 
принципів.

Результати дослідження. Методами функціоналу електронної густини та псевдопотенці-
алу з перших принципів, використовуючи авторський код, були отримані просторові розпо-
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діли густини валентних електронів, розподіли електронних станів у валентній зоні та зонах 
провідності, діелектричні матриці та макроскопічні відносні проникності латеральних гете-
роструктур на основі функціоналізованого графена як фотонного кристалу під дією статич-
ного тиску.

Підвищення тиску посилює ковалентні С-Н зв’язки функціоналізованого графена, що 
проявляється у збільшенні інтенсивності густини валентних електронів вздовж напрямків 
зв’язків. 

Спостерігається збільшення ширини електронної забороненої зони латеральних гетеро-
структур при їх стисненні до 5 %. При подальшому стисненні (7,5%  та 10%) ширина забо-
роненої зони різко зменшується, що свідчить про посилення провідних  властивостей гете-
роструктур. 

Спектр поглинання гетероструктур на основі функціоналізованого графена як фотонно-
го кристалу за відсутності стиснення для напрямку XE ||  вектора поперечної поляризації 
електричного поля збурюючої електромагнітної хвилі має пік для хвиль довжиною 0,82 нм, 
що відповідає області м’якого рентгену. Підвищення тиску зовнішнього середовища на по-
верхню гетероструктур призводить до зсуву піків  їх спектрів поглинання  в бік довших 
хвиль із зменшенням інтенсивності. 

Для напрямків YE ||  та [ ]YXE +||  при різних значеннях тиску піки  спектрів поглинання 
гетероструктур знаходяться в області ультрафіолетового випромінювання. 

Максимальне значення діелектричної макроскопічної проникності гетероструктури на 
основі функціоналізованого графена як фотонного кристалу  було зафіксовано для напрямку 

XE ||  вектора поперечної поляризації електричного поля збурюючої електромагнітної хвилі.
Висновки. Латеральна гетероструктура на основі періодично функціоналізованого гра-

фена має властивості фотонного кристалу, котрі залежать від тиску зовнішнього середовища.
Ключові слова: латеральна гетероструктура, функціоналізований графен, функціонал 

електронної густини, псевдопотенціал із перших принципів, електронна заборонена зона, 
спектр поглинання, статичний тиск


