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РЕФЕРАТ 

 

 

Пояснювальна записка кваліфікаційної роботи бакалавра: 47 сторінок, 

4 рисунки, 5 таблиць, 21 джерело. 

 

НАНОПРОВІДНИКИ, ВЛАСТИВОСТІ ГРАФЕНУ, МОДЕЛЮВАННЯ, 

ПАРАМЕТРИ СИМУЛЯЦІЇ. 

 

Об'єкт дослідження - електронний транспорт у нанопровідниках, 

побудованих на основі графену. 

Мета дослідження - розробка моделі електронного транспорту в 

нанопровідниках на основі графену, що дозволить детально проаналізувати 

вплив різних факторів на електричні характеристики таких матеріалів та 

вдосконалити їх застосування в електронних пристроях майбутнього. 

Актуальність роботи - графен, як один із найбільш перспективних 

матеріалів для використання в нанопровідниках, привертає увагу через свої 

унікальні електронні властивості, зокрема високу електричну проводимість, 

механічну міцність і прозорість. Його застосування в електроніці обіцяє значні 

покращення в швидкості передачі інформації та енергоефективності 

електронних пристроїв. Однак, щоб забезпечити успішне використання графену 

в реальних технологіях, необхідно детально вивчити і моделювати процеси 

електронного транспорту в нанопровідниках. Це дозволить зрозуміти і врахувати 

особливості поведінки електронів на наномасштабі, а також розробити 

оптимальні стратегії для інтеграції графену в сучасні електронні пристрої. 

Моделювання електронного транспорту в таких матеріалах сприятиме 

вдосконаленню існуючих технологій і може стати основою для створення нових 

типів елементів для майбутніх інформаційних і обчислювальних систем. 

 

  



ABSTRACT 

 

 

Explanatory note to the bachelor's thesis: 47 pages, 4 figures, 5 tables, 

21 sources. 

 

NANOWIRE CONDUCTORS, PROPERTIES OF GRAPHENE, MODELING, 

SIMULATION PARAMETERS. 

 

The object of research is electronic transport in graphene-based nanowires. 

The purpose of the research is to develop a model of electronic transport in 

graphene-based nanowires, which will allow a detailed analysis of the influence of 

various factors on the electrical characteristics of such materials and improve their 

application in electronic devices of the future. 

The relevance of the work is that graphene, as one of the most promising 

materials for use in nanowires, attracts attention due to its unique electronic properties, 

in particular high electrical conductivity, mechanical strength, and transparency. Its 

application in electronics promises significant improvements in the speed of 

information transfer and energy efficiency of electronic devices.  

However, in order to ensure the successful use of graphene in real technologies, 

it is necessary to study and model the processes of electron transport in nanoconductors 

in detail. This will allow us to understand and take into account the peculiarities of 

electron behavior at the nanoscale, as well as develop optimal strategies for integrating 

graphene into modern electronic devices. Modeling electronic transport in such 

materials will contribute to the improvement of existing technologies and may become 

the basis for the creation of new types of elements for future information and 

computing systems. 
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DOS – Density of States (щільність електронних станів); 

E – енергія електронів; 

E_F – Fermi Energy (рівень Фермі); 

GNR – Graphene Nanoribbon (графенова нанострічка, нанопровідник); 

h – стала Планка; 

I – струм (current); 

k_B – стала Больцмана. 

L – довжина нанопровідника; 

LDOS – Local Density of States (локальна щільність електронних станів); 

NEGF – Non-Equilibrium Green’s Function (метод нескінченно малих збурень); 

T(E) – Transmission Function (функція передачі електронів); 

V_b – прикладена напруга (bias voltage); 

W – ширина нанопровідника; 

  



ВСТУП 

 

 

Графен володіє унікальними електронними властивостями, зокрема 

високою провідністю, значною механічною міцністю та прозорістю, важливим є 

вивчення взаємодії електронів із структурними елементами графенових 

нанопровідників. Це дослідження охоплює нові підходи до моделювання 

електронного транспорту в графенових нанопровідниках з використанням 

методів квантового транспорту та чисельного моделювання. Особливе значення 

надається застосуванню методу нескінченно малих збурень (NEGF), який є 

потужним інструментом для дослідження електронних властивостей в 

наномасштабних матеріалах. Завдяки цьому методу можна детально врахувати 

вплив різноманітних факторів, таких як дефекти, домішки, геометрія 

нанопровідників та їх розміри, на електронний транспорт. Окрім того, новизна 

роботи полягає в розробці чисельних моделей графенових нанопровідників, що 

дозволяє прогнозувати їх поведінку в реальних умовах експлуатації, а також в 

порівнянні отриманих теоретичних результатів із експериментальними даними, 

що забезпечує високий рівень точності досліджень. 

Практичне значення цього дослідження полягає в тому, що результати 

можуть бути використані для вдосконалення процесу розробки нанопровідників 

на основі графену, що має значний потенціал у створенні нових поколінь 

електронних пристроїв. Це, у свою чергу, може призвести до значного 

покращення характеристик сучасних технологій, таких як транзистори, сенсори, 

мікропроцесори та інші елементи, що використовуються в різних галузях, 

зокрема в галузі телекомунікацій, обчислювальної техніки, енергетики та 

медичних технологіях. 

Мета роботи - розробка моделі електронного транспорту в 

нанопровідниках на основі графену, що дозволить детально проаналізувати 

вплив різних факторів на електричні характеристики таких матеріалів та 

вдосконалити їх застосування в електронних пристроях майбутнього. 
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1 ОГЛЯД ВЛАСТИВОСТЕЙ ГРАФЕНУ ТА ЙОГО ЗАСТОСУВАННЯ У 

НАНОПРОВІДНИКАХ 

 

 

1.1 Фізичні та електронні властивості графену 

 

Графен — це одношарова структура з атомів вуглецю, розташованих у 

двовимірній решітці, що має гексагональну симетрію. Його фізичні та електронні 

властивості приваблюють увагу вчених та інженерів завдяки численним 

унікальним характеристикам, які визначають його потенціал для застосування в 

різних галузях технології. Однією з найбільш визначних рис графену є його 

неймовірна механічна міцність. Він виявляє стійкість до розтягування на рівні 

130 ГПа, що в десятки разів перевищує міцність сталі [5, c. 35]. Завдяки такій 

висоті механічних характеристик графен став одним із найбільш перспективних 

матеріалів для застосування у нанотехнологіях і матеріалознавстві. 

На рисунку 1.1 зображено структури графену з різною розмірністю - 0-

вимірна форма – фулерен – молекула С60; 1-вимірна форма – нанотрубка; 3-

вимірна форма – графіт, що містить кілька графенових площин. 

 

 

 

Рисунок 1.1 - Графен – двовимірна форма вуглецю з різною розмірністю 
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Ще однією важливою властивістю графену є його електронні 

характеристики. Він є чудовим провідником електричного струму завдяки своїй 

унікальній електронній структурі. В електронній зоні графену присутня тільки 

одна неповна енергетична зона, що дає йому дуже високу електричну 

провідність. Відомо, що електрони в графені поводяться як маси без маси, тобто 

вони можуть рухатися на великі відстані без значних зіткнень, що є причиною 

його надзвичайної провідності [6, c. 89]. За допомогою специфічних квантових 

ефектів, таких як електронно-електронна взаємодія та тонка налаштування 

структури провідності, графен є ідеальним матеріалом для створення 

високошвидкісних транзисторів і мікропроцесорів. 

Один із основних аспектів, що визначають електронні властивості графену, 

— це його структури й поведінка в умовах низьких температур. Згідно з теорією, 

електрони в графені можуть досягати швидкості до 106 м/с, що в кілька разів 

перевищує швидкість руху електронів в кремнієвих матеріалах [7, c. 124]. Це 

дозволяє створювати високоефективні електронні пристрої, здатні працювати на 

значно більших швидкостях у порівнянні з традиційними напівпровідниками. 

Не менш важливими є оптичні властивості графену, оскільки він майже 

прозорий для видимого світла, поглинаючи лише близько 2,3 % світла в 

широкому спектрі. Це дає можливість створювати прозорі електронні 

компоненти, такі як сенсори і екрани, що забезпечують чудову ефективність. 

Крім того, на основі графену можуть бути розроблені нові типи фотодетекторів, 

здатних ефективно працювати на різних довжинах хвиль [9, c. 42]. Такі 

властивості графену відкривають нові перспективи для використання матеріалу 

в оптоелектроніці. 

Однією з головних причин, чому графен привертає таку велику увагу, є 

його електронна структура, яка є основою для багатьох його унікальних 

властивостей. У графені електрони, що перебувають в області зони провідності, 

можуть поводитися як маси без маси, що означає, що їх рух відбувається без 

енергетичних втрат. Це явище описується через модель так званих «дираківських 

ферміонів». Таке явище дає можливість електронам рухатися з дуже високою 
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швидкістю (до 106 м/с), набагато швидше, ніж електрони в класичних 

напівпровідниках, таких як кремній. Це дозволяє створювати швидші і більш 

енергоефективні електронні компоненти, здатні до роботи на значно вищих 

частотах. Вже зараз на основі графену були розроблені високопродуктивні 

транзистори, що працюють з надшвидкісними сигналами в області 

терагерцового діапазону. Така швидкість роботи є необхідною для розвитку 

високочастотної електроніки, що використовується в таких технологіях, як 5G та 

новітні системи обробки інформації. 

На рисунку 1.2 зображена електронна структура одношарового графену. 

 

 

 

(а) стільникова решітчаста структура графену, яка складається з двох атомів (А 

і В); (b) представлення зонової структури графену; (c) фононні спектри 

графену. (d) схематичне зображення зонової структури з низькою енергією, що 

демонструє нульовий енергетичний зазор у точці Дірака 

«Синій» і «зелений» рівні Фермі показують p- і n-легуючі стани 

 

Рисунок 1.2 – Електронна структура одношарового графену 

 

Одним із прикладів застосування графену в електронних компонентах є 
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розвиток графенових транзисторів. На відміну від традиційних кремнієвих 

транзисторів, графенові мають набагато менший розмір, що дозволяє збільшити 

щільність елементів на мікросхемі та значно зменшити енергоспоживання. При 

цьому графен забезпечує високу стабільність і чудову електричну провідність. 

Графен також має важливі оптичні властивості, які відкривають нові 

перспективи для створення інноваційних оптоелектронних пристроїв. Хоча 

графен поглинає лише близько 2,3 % видимого світла, що робить його майже 

прозорим, це дозволяє використовувати його в таких компонентах, як прозорі 

електроди для органічних світлодіодів (OLED) або сенсорів і фотодетекторів на 

основі графену. Ці пристрої використовують високу чутливість графену до 

різних змін в навколишньому середовищі, таких як зміни температури або 

вологи, що дозволяє створювати нові типи датчиків для промислових або 

медичних застосувань. Наприклад, для створення високочутливих датчиків для 

систем розпізнавання облич або для безконтактних технологій аутентифікації 

можуть бути використані графенові сенсори, що забезпечують швидкість 

обробки та точність, які важко досягти за допомогою інших матеріалів. Крім 

того, дослідження показують, що графен може бути використаний для створення 

фотодетекторів, які здатні працювати на широкому спектрі довжин хвиль, 

включаючи інфрачервону область, що є надзвичайно важливим для технологій 

нічного бачення та тепловізійних систем. 

Не можна не згадати й про теплопровідність графену. Графен є одним з 

найбільш ефективних провідників тепла серед усіх відомих матеріалів, з 

теплопровідністю до 5000 Вт/(м·К). Це властивість є критично важливою для 

використання графену в мікроелектронних пристроях, де ефективне відведення 

тепла має вирішальне значення для забезпечення стабільної роботи компонентів 

на високих частотах. Висока теплопровідність графену може бути використана 

для створення нових матеріалів для теплових та охолоджувальних систем в 

електронних пристроях, де навіть незначні перегріви можуть призвести до 

виходу з ладу або зниження ефективності роботи пристроїв. Наприклад, для 

чіпів, які використовуються в мобільних пристроях, комп'ютерах чи серверах, 
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ефективне відведення тепла дозволяє збільшити їх продуктивність і знизити 

енергоспоживання. 

Важливим аспектом, який визначає експлуатаційні властивості графену, є 

його електронна конфігурація, що залежить від дефектів і домішок. Як правило, 

невеликі зміни в структурі графену можуть суттєво впливати на його електронні 

властивості. Наприклад, домішки водню можуть створювати нові локалізовані 

стани в зоні провідності графену, що призводить до зниження провідності або 

навіть до виникнення ізолюючих властивостей матеріалу. Подібні ефекти 

можуть бути використані для створення сенсорів, що реагують на присутність 

певних газів або змін у навколишньому середовищі. Дослідження щодо впливу 

дефектів і домішок на електронні властивості графену є важливими для 

вдосконалення технологій, пов'язаних з виробництвом електронних компонентів 

та сенсорів нового покоління. Наприклад, домішки металів, таких як нікель або 

кобальт, можуть змінити електричні та магнітні властивості графену, що робить 

його перспективним матеріалом для використання в датчиках магнітного поля, а 

також у новітніх суперкомп'ютерах, де важливі високі швидкості та ефективність 

обробки даних. 

Таким чином, фізичні та електронні властивості графену визначають його 

великий потенціал для використання в різних галузях науки та техніки, від 

електроніки до енергетики та матеріалознавства. Вивчення цих властивостей 

дозволяє розробляти нові технології, створювати інноваційні матеріали та 

відкривати нові можливості для їх використання у високопродуктивних 

пристроях майбутнього, які можуть змінити існуючі підходи до виготовлення 

електронних компонентів, систем збереження енергії, сенсорів, а також у 

багатьох інших галузях. Тому важливість дослідження властивостей графену, 

розробки нових методів його обробки та використання в практичних додатках є 

надзвичайно актуальною науковою задачею, що сприятиме розвитку нових 

технологічних рішень у найближчому майбутньому. 

Інтеграція графену в різні технології дозволяє не лише підвищити їх 

ефективність, але й створити нові функціональні можливості, які неможливо 
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було реалізувати за допомогою традиційних матеріалів. Таким чином, графен 

стає основою для розвитку нових технологій у таких галузях, як 

наноелектроніка, енергозбереження, хімічні сенсори, гнучка електроніка і багато 

інших. Перспективи використання графену у різних сферах технологій 

визначають його важливість для майбутнього наукового прогресу. 

 

1.2 Нанопровідники на основі графену: класифікація та структура 

 

Нанопровідники на основі графену є одними з найперспективніших 

матеріалів для використання в наноелектроніці завдяки їхнім унікальним 

електронним та фізичним властивостям. Вони використовуються для створення 

компонентів, що працюють на дуже малих масштабах, де традиційні матеріали 

вже не можуть забезпечити необхідні характеристики. Зокрема, нанопровідники 

на основі графену можуть бути застосовані для розробки високопродуктивних 

мікрочіпів, сенсорів, акумуляторів, а також у багатьох інших галузях, де 

необхідні швидкість, точність та енергоефективність. 

Нанопровідники, що базуються на графені, мають кілька характеристик, 

які роблять їх унікальними у порівнянні з іншими матеріалами. По-перше, вони 

мають високу провідність завдяки тому, що графен — це матеріал з двовимірною 

структурою, де електрони рухаються майже без опору. Крім того, завдяки своїй 

структурі, яка складається лише з одного шару атомів вуглецю, графен має 

величезну поверхневу площу, що дозволяє йому взаємодіяти з іншими 

матеріалами і середовищами з високою ефективністю [8, c. 156]. Це робить 

графеновий нанопровідник ідеальним для застосування в складних електронних 

системах, де потрібен швидкий і ефективний електронний транспорт. 

Існують різні класифікації графенових нанопровідників залежно від їхньої 

структури та фізичних властивостей. Одна з найбільш популярних класифікацій 

розділяє їх на одношарові та багатошарові нанопровідники. Одношарові 

нанопровідники зазвичай характеризуються більш високою електричною 

провідністю завдяки тому, що вони складаються з одного шару атомів вуглецю, 
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що забезпечує максимальну рухливість електронів. Однак багатошарові 

нанопровідники також мають свої переваги, оскільки вони можуть 

демонструвати підвищену механічну міцність і стійкість до різних зовнішніх 

впливів, що робить їх корисними в практичних застосуваннях, де є потреба у 

міцності та надійності. 

Графенові нанопровідники можуть також бути класифіковані за їхньою 

формою. Наприклад, існують круглі нанопровідники, які мають круглий 

поперечний переріз, а також прямокутні нанопровідники, які можуть мати 

прямокутну або квадратну форму на поперечному перерізі. Кожна з цих форм 

може впливати на електронні властивості матеріалу, оскільки електронний 

транспорт у графенових нанопровідниках залежить від його геометрії. 

Наприклад, для прямокутних нанопровідників спостерігається менший опір на 

великих довжинах, а для круглих — більша стабільність електронного потоку 

при малих розмірах [12, c. 98]. Це є важливим фактором при розробці 

нанопровідників для конкретних технологічних застосувань, таких як 

мікроелектронні чіпи або сенсори. 

Структура графенових нанопровідників залежить не тільки від геометрії, 

але й від способу їх виготовлення. Один із найбільш перспективних методів 

отримання графенових нанопровідників — це хімічне осадження з газової фази 

(CVD), яке дозволяє отримати матеріали з високою чистотою та стабільністю. 

Інші методи, такі як механічне відділення графенових листів або лазерне 

випаровування, також використовуються для отримання нанопровідників з 

різною структурою та характеристиками [9, c. 108]. Кожен з цих методів має свої 

переваги і недоліки, і вибір методу виготовлення залежить від вимог до 

кінцевого продукту, таких як розмір, якість та вартість матеріалу. 

На рисунку 1.3 зображено графен — двовимірну структуру, яка 

складається з атомів вуглецю, розташованих у вигляді шестикутної 

(гексагональної) решітки. Основні властивості графену, зазначені на зображенні: 

− товщина одного шару — 0,142 нм; 

− жорсткий (rigid); 
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− легкий (light). 

− у 100 разів міцніший за сталь; 

− ідеальний теплопровідник (perfect thermal conductor); 

− кристалічна алотропна форма вуглецю (a crystalline allotrope of 

carbon). 

 

 

 

Рисунок 1.3 – Структура та властивості графену 

 

Усі ці фактори — форма, структура, методи виготовлення та комбінування 

з іншими матеріалами — роблять нанопровідники на основі графену дуже 

багатофункціональними і дають змогу їх широке використання в різноманітних 

технологіях. Технологічні досягнення в розробці нанопровідників графену 

сприяють подальшому прогресу в таких сферах, як наноелектроніка, 

енергозбереження, квантові обчислення та багато інших. Завдяки унікальним 

властивостям графенових нанопровідників, їхнє застосування має значний 

потенціал для створення нових типів пристроїв, які можуть змінити вигляд 

сучасних електронних і енергетичних систем [11, c. 172]. 

Нанопровідники на основі графену знаходять застосування не лише в 

класичних сферах наноелектроніки, а й у новітніх напрямках, таких як квантові 

обчислення, фотоніка та енергозбереження. Однією з найбільших переваг 

графенових нанопровідників є їхня здатність до швидкої передачі електронів, що 
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робить їх особливо перспективними для створення компонентів, які працюють 

на високих швидкостях і вимагають мінімальних енергетичних витрат. 

Важливою особливістю графенових нанопровідників є те, що вони можуть 

ефективно функціонувати навіть при дуже малих розмірах, що дозволяє 

створювати мініатюризовані пристрої з високою енергоефективністю. 

Ще однією цікавою особливістю графенових нанопровідників є їхня 

здатність до квантового тунелювання, що є основним ефектом для малих 

розмірів нанопровідників. Квантове тунелювання дозволяє електронам 

проходити через бар'єри енергії, які були б непрохідними в класичній фізиці. Це 

робить графенові нанопровідники ідеальними для використання в квантових 

комп'ютерах та квантових сенсорах, де необхідно забезпечити точну і швидку 

передачу інформації на дуже малих масштабах. Тунелювання електронів у 

графенових нанопровідниках дозволяє створювати елементи, що працюють при 

дуже малих напругах і можуть бути використані для створення 

енергозберігаючих пристроїв, що працюють на основі квантових ефектів. 

Графенові нанопровідники також проявляють виняткові властивості в 

контексті високошвидкісної передачі інформації. Завдяки своїй високій 

рухливості електронів, вони забезпечують велику швидкість електронного 

транспорту, що є важливим для створення компонентів новітніх комп’ютерних 

систем, де швидкість передачі даних є критично важливою. Такі нанопровідники 

можуть використовуватися для створення високошвидкісних ліній зв'язку в 

наноелектроніці, де відсутність значних втрат енергії робить їх неймовірно 

ефективними для передачі даних навіть при дуже малих розмірах систем. 

Ще одним важливим аспектом є вплив екологічних і соціальних факторів 

на розвиток технологій на основі графенових нанопровідників. Оскільки графен 

є екологічно чистим і доступним матеріалом, його використання може знизити 

викиди шкідливих речовин у навколишнє середовище, а також зробити 

технології більш доступними для широкого кола споживачів. Це відкриває нові 

горизонти для застосування графенових нанопровідників у сферах енергетики, 

електроніки та медицини, де важлива не лише ефективність, а й сталий розвиток 
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технологій і збереження екології. 

 

1.3 Потенціал застосування у наноелектроніці  

 

Ми тепер розуміємо, що графен, завдяки своїм унікальним фізичним й 

електронним властивостям, вважається одним із найбільш перспективних 

матеріалів для застосування в наноелектроніці. Його виняткова електрична 

провідність, висока механічна міцність і неймовірна гнучкість роблять графен 

ідеальним кандидатом для розробки новітніх електронних компонентів, таких як 

транзистори, сенсори та інші мікроелектронні пристрої. Одним з основних 

аспектів його потенціалу є здатність проводити електричний струм з 

мінімальними втратами енергії, що дозволяє створювати високоефективні 

електронні пристрої, здатні працювати на дуже високих швидкостях. Завдяки 

відсутності енергетичних зазорів між валентною та проводять зонами, електрони 

в графені можуть рухатися без значних перешкод, що забезпечує високу 

рухливість носіїв заряду і, як результат, високу швидкість роботи. 

Однією з ключових переваг графену є його здатність до інтеграції в гнучкі 

електронні системи, що є важливою вимогою для розробки носимих електронних 

пристроїв і сенсорів, таких як розумні годинники, фітнес-трекери та інші 

пристрої, що інтегруються в одяг або навіть шкіру людини. Це дозволяє 

застосовувати графенові нанопровідники для створення сенсорів, що реагують 

на фізіологічні зміни, наприклад, для моніторингу здоров'я або вимірювання 

рівня пульсу. Такий підхід є дуже перспективним для розвитку медичних 

технологій, де необхідно отримувати дані в реальному часі без використання 

громіздких апаратів. 

Іншим напрямком, де графен демонструє великий потенціал, є його 

застосування в оптоелектроніці, про яку я вже згадував. Графен здатний 

поглинати широкий спектр електромагнітних хвиль, що дозволяє 

використовувати його для створення високочутливих фотодіодів і сенсорів, 

здатних реєструвати оптичні сигнали з дуже низькою інтенсивністю. Це має 
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важливе значення для розвитку таких пристроїв, як камери високої роздільної 

здатності, а також для створення новітніх технологій для зв'язку, заснованих на 

оптичних хвилях. Графенові нанопровідники також можуть бути використані 

для розробки фотонних інтегральних схем, що дозволить досягти значних 

швидкостей передачі даних у майбутніх оптичних мережах. 

У сфері енергетики графенові нанопровідники можуть бути використані 

для розробки новітніх акумуляторів та суперконденсаторів. Завдяки своїй 

високій провідності і великий площі поверхні, графен може значно збільшити 

ємність цих пристроїв, а також забезпечити їхню високу ефективність і 

швидкість заряджання. У свою чергу, це дає змогу створювати більш потужні і 

довговічні енергозберігаючі пристрої, які можуть використовуватися як для 

відновлювальних джерел енергії, так і в мобільних пристроях, таких як 

електричні автомобілі. Наприклад, дослідження показують, що графенові 

нанопровідники здатні поліпшити характеристики суперконденсаторів, що 

використовуються в таких пристроях, як електричні автомобілі, без значних 

втрат енергії при швидкому заряджанні. 

Враховуючи всі ці можливості, можна стверджувати, що графенові 

нанопровідники мають величезний потенціал у численних областях 

наноелектроніки та інших високотехнологічних галузях. Однак для широкого 

використання цих матеріалів на практиці необхідно подолати певні технологічні 

та економічні виклики. Це включає в себе оптимізацію процесів виробництва 

графену, поліпшення масштабованості та зниження вартості його виробництва. 

Крім того, потрібні подальші дослідження щодо стабільності та довговічності 

графенових нанопровідників в різних умовах експлуатації, щоб забезпечити їхнє 

надійне застосування в реальних пристроях. 

Таким чином, графенові нанопровідники є ключовим елементом у розробці 

новітніх технологій, які можуть змінити наше уявлення про електронні пристрої, 

сенсори, енергозберігаючі системи та багато іншого. Потенціал цього матеріалу 

є величезним, і він лише починає реалізовуватися у різних сферах науково-

технічного прогресу. 
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2 ТЕОРЕТИЧНІ ОСНОВИ МОДЕЛЮВАННЯ ЕЛЕКТРОННОГО 

ТРАНСПОРТУ 

 

 

2.1 Основи квантового транспорту 

 

Квантовий транспорт є важливою галуззю фізики, яка вивчає переміщення 

частинок, зокрема електронів, у мікроскопічних системах, де класичні методи не 

здатні адекватно описати поведінку частинок. У таких системах як 

нанопровідники на основі графену, квантовий транспорт є основним механізмом 

переносу заряду, тому розуміння основ квантового транспорту є необхідним для 

ефективного моделювання та прогнозування властивостей наноматеріалів 

[15, c. 120]. 

В основі квантового транспорту лежить принцип хвильової функції, який 

описує ймовірність знаходження частинки в певній точці простору в конкретний 

момент часу. Цей принцип суперечить класичним уявленням про частинку як 

про об'єкт, що має чітко визначене місце і швидкість. У квантових системах 

частинки, такі як електрони в графені, можуть одночасно існувати в кількох 

станах, і їхня поведінка визначається не класичними силами, а ймовірностями, 

що характеризуються квантовими ефектами, такими як інтерференція і квантове 

тунелювання [8, c. 248]. 

Однією з ключових концепцій у квантовому транспорті є принцип 

суперпозиції, коли електрон може одночасно перебувати в декількох 

енергетичних станах або в кількох місцях, що дозволяє описати процеси, які не 

можуть бути пояснені класичними механізмами. У випадку графенових 

нанопровідників, це означає, що електрони можуть рухатись через матеріал не 

прямим шляхом, а шляхом перехрещення хвильових функцій, що створює 

унікальні ефекти для таких систем [10, c. 195]. 



22 

Для опису квантового транспорту у наноструктурах використовуються 

різні математичні моделі, зокрема методи квантового транспорту на основі 

рівнянь Шредінгера або Ліндблада. 

Рівняння Шредінгера (або нестаціонарне рівняння Шредінгера) - це базове 

рівняння в квантовій механіці, яке описує еволюцію квантової системи з часом: 

 𝑖 ∙ ℏ ∙
𝜕𝜓(𝑟,𝑡)

𝜕𝑡
= 𝐻̂𝜓(𝑟, 𝑡), (2.1) 

де   𝜓(𝑟, 𝑡) – хвильова функція електрона; 

  𝐻̂ – оператор Гамільтона (гамільтоніан), що враховує потенціальну 

енергію, зовнішні поля, дефекти, взаємодію тощо. 

Рівняння Ліндблада (Lindblad Master Equation) - використовується для 

моделювання небаллістичного транспорту, включаючи втрати енергії та 

декогеренцію. Використовується для відкритих квантових систем, які 

взаємодіють із середовищем (наприклад, з фононами, дефектами, електродами): 

 
𝑑𝜌

𝑑𝑡
= −

𝑖

ℏ
[𝐻, 𝜌] + ∑ (𝐿𝑘𝜌𝐿𝑘

† −
1

2
{𝐿𝑘

†𝐿𝑘, 𝜌})𝑘 , (2.2) 

де   ρ — матриця густини (density matrix), яка описує змішані стани; 

 𝐿𝑘𝜌 — оператори Ліндблада, що моделюють дисипативні процеси 

(дефекти, втрати, декогеренцію). 

Вони дозволяють передбачити поведінку електронів при різних умовах, 

таких як взаємодія з іншими частинками, дефектами в структурі матеріалу, або 

при застосуванні електричних і магнітних полів. Ці моделі враховують не тільки 

індивідуальний рух частинок, але і їхню взаємодію, що є критичним для 

розуміння квантового ефекту переносу заряду в матеріалах. 

Іншою важливою концепцією є балістичний транспорт, який 

характеризується рухом частинок без взаємодії з дефектами або іншими 

частинками. У цьому випадку електрони рухаються через матеріал без втрат 

енергії, що дозволяє отримати дуже високу ефективність переносу заряду. У 

нанопровідниках на основі графену, де дефекти або інші структури можуть бути 
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мінімізовані, баллістичний транспорт має велику роль, що дозволяє досягати 

високої провідності і швидкості передачі даних. Такий транспорт є основним для 

розвитку нових поколінь мікросхем і нанотехнологій [5, c. 310]. 

Враховуючи все вище сказане, основи квантового транспорту є важливою 

частиною теоретичного базису для розробки нанопровідників і інших 

нанотехнологічних пристроїв. Це дозволяє зрозуміти основи їх функціонування 

і прогнозувати нові властивості матеріалів, які можуть виникати в умовах 

квантових ефектів, що є необхідним для успішного розвитку нових поколінь 

електронних пристроїв, таких як нанопровідники на основі графену. 

Продовжуючи дослідження основ квантового транспорту в контексті 

нанопровідників на основі графену, важливо звернути увагу на ще кілька 

ключових аспектів, що визначають ефективність переносу заряду в таких 

матеріалах. Один з них — це вплив зовнішніх факторів, таких як електричні та 

магнітні поля, на квантовий транспорт. У квантових системах ці поля можуть 

значно змінювати поведінку частинок, що рухаються через матеріал, 

викликаючи, наприклад, зміни в енергетичних спектрах або утворення нових 

каналів для переносу заряду. 

Електричне поле може спричинити зміщення енергетичних рівнів, що в 

свою чергу впливає на мобільність електронів у графені. Це явище особливо 

важливе для нанопровідників, оскільки навіть невеликі зміни в полі можуть 

істотно вплинути на поведінку електронів і, відповідно, на провідність матеріалу. 

Приміром, у випадку графену, завдяки його двовимірній природі, взаємодія з 

електричними полями може змінювати швидкість і траєкторію руху електронів, 

що призводить до корисних ефектів, таких як зміна провідності або навіть 

створення нових функціональних властивостей для застосування в сенсорах чи 

транзисторах [13, c. 312]. 

Ще одним важливим фактором є роль магнітних полів, які можуть 

викликати явища, такі як ефект Холла (рисунок 2.1), що є результатом взаємодії 

зарядів з магнітним полем. У графенових нанопровідниках ефект Холла може 

призводити до виникнення нового виду провідності, відомого як квантовий 
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Холл-ефект. У таких умовах, коли магнітне поле перпендикулярне до поверхні 

графену, можна спостерігати дискретизацію провідності, що проявляється в 

окремих квантових рівнях. Це явище важливе для створення нових типів 

мікросхем, що можуть працювати на набагато вищих частотах і з більшою 

енергоефективністю, порівняно з традиційними матеріалами [20, c. 240]. 

 

 

 

1 — електрони, 2 — зонд, 3 — магніти, 4 — магнітне поле, 5 — джерело струму 

 

Рисунок 2.1 – Ефект Холла 

 

Суттєвою особливістю квантового транспорту в нанопровідниках є роль 

дефектів та домішок у матеріалі. Оскільки графен — це матеріал з високою 

проводністю, навіть незначні дефекти можуть значно вплинути на властивості 

транспорту. Дефекти можуть стати локальними бар'єрами для електронів, 

змінюючи їхній рух і навіть спричиняючи появу нових квантових рівнів у 

енергетичному спектрі. Зокрема, домішки, такі як атоми бору або азоту, можуть 

покращити або, навпаки, погіршити електричні властивості графенових 

нанопровідників, залежно від того, як ці атоми взаємодіють з електронною 

структурою матеріалу [7, c. 280]. 
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Ці дефекти можуть призвести до того, що електрони будуть стикатися з 

опором у вигляді локальних неоднорідностей в енергетичних рівнях, що може 

знижувати ефективність квантового транспорту. Однак, з іншого боку, дефекти 

можуть бути використані як інструменти для регулювання властивостей 

нанопровідників, що дозволяє створювати матеріали з бажаними 

характеристиками. Наприклад, нанесення певних домішок або контрольоване 

створення дефектів може призвести до зміни енергетичних рівнів таким чином, 

що це буде корисно для створення спеціалізованих електронних 

пристроїв [12, c. 194]. 

Ще однією цікавою темою є температура, яка також впливає на квантовий 

транспорт. В умовах низьких температур електронний транспорт в графені може 

бути обмежений лише квантовими ефектами, в той час як при високих 

температурах інтерференційні ефекти часто згасають через збільшену теплоту. 

Однак, навіть при високих температурах, графен може зберігати свої 

надзвичайні електронні властивості, що робить його перспективним матеріалом 

для використання в термоелектричних і охолоджувальних пристроях [16, c. 98]. 

Отже, квантовий транспорт у графенових нанопровідниках є 

багатогранним і складним процесом, який залежить від численних параметрів, 

таких як дефекти, домішки, температура, електричні і магнітні поля, а також 

когерентність хвильових функцій. Розуміння цих процесів дозволяє створювати 

нові матеріали і пристрої, які можуть перевершити традиційні електронні 

компоненти за енергоефективністю, швидкістю і функціональністю. Ключові 

дослідження в цій галузі вже ведуться, і перспективи застосування графенових 

нанопровідників у майбутньому виглядають надзвичайно обнадійливо. 

  



26 

 

2.2 Метод нескінченно малих збурень (NEGF) 

 

Метод нескінченно малих збурень (NEGF) є потужним інструментом для 

аналізу квантового транспорту в низькомірних системах, зокрема в 

нанопровідниках на основі графену. Цей метод ґрунтується на принципі 

розкладу рівнянь для частки за допомогою нескінченно малих збурень, що 

дозволяє ефективно описувати взаємодії в квантових системах, таких як 

графенові нанопровідники, при заданих умовах збурення. В основі методу 

лежить використання функцій Гріна, які є важливими для опису еволюції 

системи в часі, що дає змогу отримати інформацію про спектр енергій і перенос 

заряду через структури [20, c. 275]. 

Метод NEGF дозволяє працювати з відкритими квантовими системами, що 

мають контакти, і є надзвичайно корисним при дослідженні електронного 

транспорту в наноструктурах, де часто спостерігаються складні ефекти, такі як 

тунелювання та когерентні переходи. У графенових нанопровідниках 

застосування NEGF дозволяє моделювати вплив різних факторів на електронний 

транспорт, таких як дефекти в структурі, взаємодія з магнітними полями, 

температурні ефекти та інші зовнішні умови [16, c. 221]. 

Процес розрахунку за допомогою NEGF включає інтеграцію по всіх 

енергетичних рівнях і часу, що дає змогу отримати точні результати для таких 

характеристик, як електрична провідність, ємність та інші параметри 

нанопровідників. Така методика дає змогу врахувати квантові ефекти на рівні 

електронів і їх взаємодії з іншими частинами системи. Наприклад, у графенових 

нанопровідниках метод NEGF може бути використаний для моделювання 

процесів, пов'язаних з тунелюванням через дефекти, що дозволяє більш точно 

прогнозувати їхні електронні властивості в реальних умовах 

експлуатації [21, c. 298]. 

Однією з основних переваг методу є те, що він дозволяє здійснювати 

розрахунки не тільки для ідеальних, але й для реальних систем з дефектами і 
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домішками. Врахування дефектів є важливим аспектом, оскільки навіть невеликі 

зміни в структурі можуть значно вплинути на електронний транспорт. NEGF дає 

змогу моделювати такі ефекти і проводити аналіз їхнього впливу на 

функціонування нанопровідників. Крім того, цей метод дозволяє враховувати 

взаємодію електронів із зовнішніми полями, такими як електричні чи магнітні 

поля, що є важливим для розробки нових електронних пристроїв на основі 

графену [14, c. 211]. 

Це потужна модель для опису квантового транспорту в умовах нерівноваги 

(наприклад, при наявності напруги): 

 𝐺𝑟 = [𝐸 − 𝐻 − Σ𝑟]−1, (2.3) 

де   𝐺𝑟 — ретардантний Ґрінівський функціонал; 

  Σ𝑟  — самонерівноважні функції, які враховують взаємодію з контактами, 

дефектами та середовищем. 

Важливим етапом застосування NEGF є розрахунок так званої матриці 

розсіяння, що дозволяє описати взаємодію частинок з усіма потенціалами, з 

якими вони можуть вступати в контакт. Це дає змогу обчислювати електричну 

провідність і передавати електричні сигнали в нанопровідниках. У цьому 

контексті метод NEGF застосовується для детального аналізу різних моделей, 

таких як моделі тунелювання та баллістичного транспорту, і дозволяє отримати 

точніші прогнози для поведінки графенових нанопровідників під різними 

умовами. 

Метод нескінченно малих збурень також активно використовується для 

вивчення впливу термодинамічних факторів, таких як температура, на процеси 

електронного транспорту. Так, в рамках NEGF можна моделювати температурні 

ефекти, що мають значний вплив на електричні властивості графену при високих 

температурах. Дослідження впливу температури на електронний транспорт є 

важливим аспектом для розробки термоелектричних пристроїв, а також для 

розуміння поведінки матеріалів при експлуатації в різних температурних 

режимах [19, c. 245]. 
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У застосуванні до графенових нанопровідників метод NEGF є основним 

інструментом для створення нових матеріалів з покращеними електронними 

властивостями. Завдяки своїй універсальності та здатності враховувати широкий 

спектр факторів, метод допомагає розробляти нові стратегії для виробництва 

нанопровідників з урахуванням впливу різних зовнішніх та внутрішніх чинників 

на їхню електронну структуру. Це відкриває нові можливості для створення 

більш ефективних і точних компонентів для електронних пристроїв. 

Насамкінець, метод нескінченно малих збурень відіграє ключову роль у 

дослідженнях та практичних застосуваннях квантового транспорту в 

нанопровідниках на основі графену. Він дозволяє здійснювати високоточні 

розрахунки для визначення характеристик матеріалів та пристроїв на основі 

квантових принципів, що відкриває нові горизонти для розвитку нанотехнологій 

та електроніки майбутнього. 

 

2.3 Моделі тунелювання та баллістичного транспорту 

 

Моделі тунелювання та баллістичного транспорту є основними 

концепціями для розуміння електронного транспорту в наноструктурах, зокрема 

в графенових нанопровідниках. Тунелювання та баллістичний транспорт 

описують два різні режими руху електронів в матеріалах, де їхня поведінка 

залежить від розміру структури, енергетичних бар'єрів та інших факторів. 

Баллістичний транспорт характеризується прямим і швидким рухом електронів 

без їхнього взаємодії з дефектами або розсіюванням, тоді як тунелювання 

включає в себе ймовірність проникнення електронів через енергетичний бар'єр, 

навіть якщо його висота перевищує енергію електрона [16, c. 312]. 

Баллістичний транспорт є характерним для ідеальних нанопровідників, де 

електрони рухаються майже без зіткнень, що дозволяє зберігати високу 

мобільність електронів. У графенових нанопровідниках цей режим транспорту 

особливо важливий завдяки високій електричній провідності графену, що сприяє 

тому, що електрони можуть переміщатися на великі відстані без значного втрат 



29 

енергії [19, c. 287]. В цьому контексті баллістичний транспорт є важливою 

основою для розробки нових електронних пристроїв, де ефективність і швидкість 

транспорту електронів є критичними для функціонування мікроелектронних 

компонентів. У графенових нанопровідниках баллістичний транспорт особливо 

помітний на малих відстанях, коли дефекти та домішки не мають суттєвого 

впливу на рух електронів [21, c. 256]. 

Тунелювання є іншим режимом транспорту, який має важливе значення в 

нанотехнологіях, зокрема в нанопровідниках, де діаметри наноструктур 

настільки малі, що електрони мають ймовірність перетинати енергетичні бар'єри, 

навіть якщо їхня енергія нижча за висоту бар'єра. В графенових нанопровідниках 

тунелювання може бути особливо важливим при малих товщинах, коли бар'єри 

можуть бути подолані завдяки квантовому ефекту. Цей ефект є основою для 

розвитку нових типів нанопристроїв, таких як тунельні діоди, які 

використовують квантові ефекти для підвищення швидкості перемикання та 

енергоефективності [18, c. 340]. 

Змішаний режим транспорту, який включає як тунелювання, так і 

баллістичний транспорт, може спостерігатися у випадках, коли структури мають 

дефекти або змінну товщину. Це дозволяє створювати моделі, які поєднують 

різні ефекти і описують електронний транспорт у реальних наноструктурах. 

Наприклад, при переході від баллістичного транспорту до тунелювання може 

спостерігатися зниження провідності при збільшенні кількості дефектів або 

збільшенні бар'єрів у структурі нанопровідника [19, c. 255]. Тому для точного 

моделювання електронного транспорту в нанопровідниках важливо враховувати 

комбіновані ефекти тунелювання та баллістичного транспорту. 

Для більш точного опису цих режимів використовуються різні моделі, 

зокрема моделі, що враховують як квантову природу електронів, так і 

макроскопічні ефекти, пов'язані з дефектами, домішками і варіаціями в 

структурі. Наприклад, моделі, які комбінують ефекти тунелювання та 

баллістичного транспорту, дозволяють краще передбачати поведінку 



30 

нанопровідників в реальних умовах, що є важливим для розробки нових 

електронних пристроїв [30, c. 276]. 

Розробка моделей тунелювання та баллістичного транспорту в 

нанопровідниках на основі графену має значний практичний потенціал. 

Наприклад, вони можуть бути використані для проектування нових типів 

електронних компонентів, таких як тунельні транзистори, які забезпечують 

значно менше енергоспоживання порівняно з традиційними 

транзисторами [20, c. 310]. Тому вивчення і розуміння цих двох режимів є 

необхідним для розвитку майбутніх нанотехнологій і електроніки. 
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3 ЧИСЕЛЬНЕ МОДЕЛЮВАННЯ ТА СИМУЛЯЦІЇ 

 

 

3.1 Використання програмного забезпечення (Quantum ATK, Kwant, 

NanoDcal) 

 

Чисельне моделювання та симуляції є незамінним інструментом для 

дослідження та прогнозування електронного транспорту в нанопровідниках, 

зокрема на основі графену. Оскільки фізичні процеси в таких матеріалах 

відбуваються на наномасштабі, для точного опису поведінки електронів 

необхідно використовувати спеціалізовані програмні засоби, які дозволяють 

проводити розрахунки та симуляції з високим рівнем точності. Серед 

найпопулярніших програмних пакетів, що використовуються для таких 

досліджень, можна відзначити Quantum ATK, Kwant та NanoDcal, які надають 

широкий набір інструментів для моделювання електронних властивостей 

матеріалів на основі графену та інших наноструктур. 

Quantum ATK (Atomic Simulation Kit) є потужним інструментом для 

розрахунку електронних, оптичних та транспортних властивостей матеріалів. 

Він базується на методах перших принципів, зокрема теорії функціоналу густини 

(DFT), і дозволяє проводити симуляції в широкому діапазоні умов, від 

молекулярних рівнів до макроскопічних масштабів. Для дослідження 

графенових нанопровідників Quantum ATK дозволяє моделювати електронний 

транспорт в різних геометріях, аналізувати вплив дефектів та домішок, а також 

вивчати поведінку систем при різних електричних та термічних умовах. Крім 

того, QuantumATK має вбудовані можливості для візуалізації результатів, що 

значно полегшує інтерпретацію даних і дозволяє отримувати детальну картину 

електронних процесів в наноструктурах [17, c. 325]. 

Kwant є ще одним важливим інструментом для моделювання квантового 

транспорту в наномасштабних системах. Цей програмний пакет спеціалізується 

на чисельному розв'язанні проблем квантової механіки для систем з відкритими 
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кордонами, що робить його особливо корисним для досліджень в галузі 

нанофізики та нанотехнологій. Kwant підтримує моделювання таких явищ, як 

тунелювання, баллістичний транспорт та квантові інтерференційні ефекти в 

нанопровідниках, зокрема в системах на основі графену. Його можливості 

дозволяють ефективно вирішувати рівняння Шредінгера для складних 

матеріальних систем та вивчати електронний транспорт через молекулярні та 

наноструктуровані провідники, аналізуючи вплив різних факторів на провідність 

і інші електронні властивості. Kwant підтримує такі методи, як методи 

матричного енергетичного спектра та методи розв'язання рівнянь для багатьох 

часток, що дозволяє отримати точні та надійні результати для складних систем 

[19, c. 276]. 

NanoDcal, в свою чергу, є інструментом, спеціалізованим на дослідженні 

електронних властивостей та транспорту в наномасштабних системах, що 

базуються на квантових точках, нанопровідниках та інших наноструктурах. Цей 

програмний пакет дозволяє проводити розрахунки електронного транспорту з 

використанням різних моделей, включаючи моделі баллістичного транспорту, 

тунелювання та взаємодії електронів з дефектами. Однією з особливостей 

NanoDcal є його здатність інтегрувати різноманітні методи для моделювання 

транспортних процесів у наноструктурах, такі як методи квантового транспорту 

та моделі, що базуються на теорії функціоналу густини. Крім того, NanoDcal має 

інтерфейс для візуалізації результатів, що дозволяє дослідникам детально 

вивчати ефекти, пов'язані з розсіюванням, тунелюванням та іншими процесами, 

які мають місце в наноматеріалах [20, c. 308]. 

Ці програмні пакети часто використовуються в поєднанні з іншими 

інструментами для розширеного моделювання та симуляцій, що дозволяє 

отримувати більш точні результати. Використання таких засобів дозволяє не 

тільки краще зрозуміти основні фізичні процеси, що відбуваються в 

нанопровідниках, а й оптимізувати їх властивості для створення нових 

електронних пристроїв на основі графену та інших наноматеріалів. Наприклад, 

моделювання та симуляції можуть допомогти виявити оптимальні умови для 
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баллістичного транспорту або мінімізації ефектів розсіювання, що дозволяє 

підвищити ефективність роботи нанопровідників у різних пристроях, таких як 

транзистори, діоди, сенсори та інші компоненти на основі графену. 

Всі ці аспекти підкреслюють важливість чисельного моделювання і 

симуляцій у розробці нових наноматеріалів і технологій на основі графену та 

інших перспективних матеріалів. Вони дозволяють не тільки досліджувати 

теоретичні аспекти електронного транспорту в нанопровідниках, але й 

забезпечують необхідні інструменти для практичного застосування цих 

матеріалів у створенні інноваційних електронних пристроїв. Тому розвиток 

програмного забезпечення для таких досліджень буде продовжувати відігравати 

важливу роль у розвитку наноелектроніки та нанотехнологій у майбутньому. 

 

3.2 Створення моделі графенового нанопровідника 

 

Створення моделі графенового нанопровідника — це складний процес, 

який вимагає врахування багатьох фізичних та математичних аспектів. Для цього 

використовуються чисельні методи та спеціалізоване програмне забезпечення, 

яке дозволяє моделювати електронні властивості графенових нанопровідників і 

прогнозувати їх поведінку в різних умовах. Ось покроковий опис цього процесу: 

3.2.1 Вибір програмного забезпечення для моделювання. 

Для моделювання графенових нанопровідників зазвичай використовують 

програмне забезпечення, таке як Quantum ATK, Kwant або NanoDcal, яке дає 

можливість здійснювати детальні розрахунки на основі різних методів, таких як 

теорія функціоналу густини (DFT), методи на основі Грінівських функцій, tight-

binding моделі тощо. 

3.2.2 Підготовка геометрії моделі. 

Перший крок у створенні моделі — це визначення геометрії графенового 

нанопровідника. Графен — це одношарова структура вуглецю, що має 

гексагональну сітку атомів. У моделюванні нанопровідника зазвичай 

створюється певна кількість атомів графену, розташованих у вигляді 
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прямокутної або шестиугольної решітки, з можливими додатковими дефектами 

або домішками для вивчення їх впливу на електронний транспорт. 

В програмному забезпеченні, такому як Quantum ATK, можна створити 

модель за допомогою графічного інтерфейсу, вказавши кількість атомів, їхні 

зв’язки та розміри нанопровідника. Для нанопровідників часто вибирають 

розміри, що відповідають кількості атомів в межах кількох нанометрів 

(наприклад, 5×5 або 10×10 клітин графену), що дозволяє моделювати їхні 

властивості з високою точністю. 

3.2.3  Визначення граничних умов. 

Оскільки нанопровідники часто моделюються як замкнуті системи, 

важливо налаштувати граничні умови для моделі. Вони можуть бути 

періодичними, тобто кінці провідника «з’єднуються» між собою, або 

відкритими, коли проводиться аналіз транспортних властивостей між двома 

кінцями нанопровідника. 

У програмному забезпеченні, такому як Kwant, можна налаштувати 

періодичні умови для більш масштабних моделей або відкриті граничні умови 

для моделей з краями. У випадку відкритих умов можуть застосовуватися 

методи, які дозволяють враховувати електронний потік через нанопровідник. 

3.2.4 Моделювання електронних взаємодій. 

Після створення геометрії та визначення граничних умов наступним 

кроком є моделювання електронних взаємодій у графеновому нанопровіднику. 

Графен має відмінні електронні властивості завдяки його двовимірній природі і 

характерній для нього лінійній дисперсії електронів поблизу точок Дірака. Це 

означає, що електрони в графені поводяться як маси нульові частинки, що 

дозволяє їм рухатися з дуже високою швидкістю. 

В програмному забезпеченні, такому як NanoDcal, застосовуються різні 

моделі для розрахунку електронної структури графену, враховуючи ефекти, такі 

як електронно-електронна взаємодія, електронно-фононні взаємодії та дефекти. 

Для аналізу електронного транспорту використовують моделі на основі рівнянь 

Гріна або методи теорії функціоналу густини. 
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3.2.5  Налаштування потенціалу та параметрів симуляції. 

Для точного моделювання важливо налаштувати потенціал, який діє на 

електрони в нанопровіднику. Це може бути зовнішнє електричне поле, градієнт 

температури або електричне поле, створене сусідніми атомами чи молекулами. 

Параметри симуляції, такі як температура, електричне поле, рівень освітлення 

(для врахування фотогальванічних ефектів) та інших факторів, налаштовуються 

залежно від того, яку задачу необхідно вирішити. 

Програми, такі як QuantumATK, дозволяють налаштувати всі необхідні 

параметри, включаючи граничні умови, температуру та електричне поле, а також 

параметри взаємодії атомів або молекул у системі. Всі ці налаштування 

допомагають створити реалістичну модель нанопровідника, що відповідає 

реальним умовам експериментів. 

Після налаштування всієї моделі та параметрів необхідно провести 

чисельні симуляції, щоб отримати дані про електронний транспорт у 

графеновому нанопровіднику. Це дозволяє отримати графіки залежності 

провідності від різних параметрів, таких як довжина, ширина нанопровідника, а 

також вплив дефектів і домішок. 

Важливими показниками, які можна отримати в результаті симуляцій, є 

електронні спектри, щільність станів, провідність, ефективність тунелювання та 

баллістичного транспорту електронів через нанопровідник. Завдяки чисельним 

методам, таким як метод нескінченно малих збурень (NEGF) або рівняння Гріна, 

можна оцінити вплив різних факторів на електронний транспорт і знайти 

оптимальні параметри для побудови високопродуктивних нанопровідників. 

Останнім етапом є візуалізація результатів симуляцій. Програмне 

забезпечення, таке як Quantum ATK або Kwant, надає можливість створювати 

графіки та зображення, які показують зміни в провідності, енергетичних 

спектрах або щільності станів при різних умовах. Ці графіки можуть допомогти 

краще зрозуміти, як змінюються електронні властивості нанопровідників при 

зміні геометрії, дефектів або зовнішніх впливів. 
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Візуалізація результатів є важливим етапом, оскільки вона дозволяє 

дослідникам виявляти нетипові або цікаві ефекти, такі як локалізація електронів, 

ефекти квантового тунелювання або зміни в проводовості при різних 

температурах або електричних полях. 

Створення моделі графенового нанопровідника є важливою частиною 

дослідження та розробки нових наноматеріалів для електронних пристроїв. 

Моделювання дозволяє вивчати вплив різних факторів на електронний 

транспорт, а також оптимізувати параметри нанопровідників для досягнення 

кращих характеристик, таких як висока провідність, стійкість до дефектів і 

швидкий електронний транспорт. 

 

3.3 Налаштування граничних умов та потенціалу 

 

Налаштування граничних умов та потенціалу є критично важливим етапом 

у процесі створення моделі графенового нанопровідника, оскільки вони 

визначають, як електрони взаємодіють з матеріалом та яким чином їхні 

властивості проявляються в результаті симуляцій. Граничні умови описують 

умови на межах системи, де можуть бути впливи ззовні або де система має 

кінцеві розміри. Потенціал в свою чергу характеризує силове поле, яке діє на 

електрони в нанопровіднику і визначає, як вони будуть рухатися в системі. 

У загальному випадку, для графенових нанопровідників використовуються 

кілька типів граничних умов, які можуть бути відкритими або періодичними. 

Відкриті умови застосовуються, коли нанопровідник має два кінці, через які 

можуть протікати електрони, та їхні властивості повинні бути змодельовані 

таким чином, щоб електронний транспорт був можливим між цими двома 

кінцями. Періодичні граничні умови, в свою чергу, використовуються для 

моделювання довгих нанопровідників, де передбачається, що система є 

безперервною і нескінченно повторюваною, тобто кінці нанопровідника 

«з’єднуються» між собою. Це дозволяє моделювати нанопровідник з великою 

кількістю атомів, при цьому зберігаючи обчислювальну ефективність. 
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Налаштування потенціалу в нанопровіднику є ключовим для точного 

прогнозування його електронних властивостей. Для графену, як і для інших 

матеріалів з двовимірними структурами, найбільш важливими є потенціали, що 

описують електронно-електронні взаємодії, а також взаємодії з дефектами, 

домішками та зовнішніми полями. Наприклад, у випадку, коли на графеновий 

нанопровідник впливає електричне поле, потрібно налаштувати потенціал, який 

буде описувати розподіл електричних полів по всьому об'єму матеріалу. Це може 

бути особливо важливим, коли мова йде про пристрої, які використовуються в 

напівпровідниковій або наноелектронній техніці, де вплив електричних полів 

може змінювати електронну структуру матеріалу, наприклад, викликаючи ефект 

Шотткі або змінюючи рівні Фермі. 

Крім того, для точних розрахунків в теорії функціоналу густини (DFT) або 

методах на основі Грінівських функцій важливо коректно налаштувати граничні 

умови для потоку електронів. Для розрахунку електронного транспорту на межах 

нанопровідника можуть застосовуватись додаткові ефекти, такі як тунелювання 

електронів між кінцями провідника або баллістичний транспорт. Це вимагає 

точного налаштування потенціалів, які взаємодіють з електронами в цих 

прикордонних зонах, щоб коректно описати процеси, що відбуваються при 

проходженні електронів через нанопровідник. У свою чергу, якщо є які-небудь 

дефекти або домішки на кінцях провідника, вони також повинні бути враховані 

при налаштуванні потенціалу. 

Щодо структурного потенціалу, який описує атомні взаємодії в самій 

середині нанопровідника, він може бути представлений через потенціали, що 

враховують когерентне поведінка електронів, що рухаються через графеновий 

матеріал. Це зазвичай здійснюється за допомогою моделі tight-binding або 

методом на основі функціонала густини, що дозволяє детально описати 

енергетичні рівні і переходи електронів у нанопровіднику. У цих моделях 

потенціал може враховувати зсуви енергетичних рівнів внаслідок взаємодії 

електронів з фононами (коливаннями атомів), що має вирішальне значення для 

точності симуляцій. 
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Під час налаштування граничних умов також необхідно враховувати 

температурні ефекти, оскільки графен є матеріалом з високою теплопровідністю, 

і температура може мати значний вплив на електронний транспорт, зокрема, 

через фононні впливи та теплові коливання атомів. Зміна температури може 

впливати на розподіл енергій електронів, зменшуючи або збільшуючи їх 

рухливість, що безпосередньо впливає на провідність нанопровідника. Тому 

важливо, щоб в моделюванні були враховані граничні умови, що відповідають 

реальним умовам, зокрема врахування впливу температури і механізмів 

теплових розсіянь. 

Підсумовуючи, налаштування граничних умов та потенціалу є 

основоположним етапом у моделюванні графенових нанопровідників, оскільки 

правильне визначення цих параметрів дозволяє отримати точні результати для 

електронних властивостей, таких як провідність, електронний транспорт та 

енергетичні спектри. Це має велике значення для розробки високоефективних 

нанопровідників, що використовуються в наноелектроніці, напівпровідникових 

пристроях і сенсорах. 
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4 АНАЛІЗ РЕЗУЛЬТАТІВ МОДЕЛЮВАННЯ 

 

 

4.1 Залежність провідності від довжини та ширини нанопровідника 

 

Маємо такі параметри для нанопровідника: 

- електрична провідність графену σ=6×104 Сіменс/м (типова величина 

для графену), 

- висота нанопровідника h=1нм=1×10−9 м, 

- ширина нанопровідника w змінюється від 10 нм до 100 нм, 

- довжина нанопровідника L змінюється від 10 нм до 1000 нм 

Приклад розрахунку для різних довжин і ширин 

Для різних значень довжини та ширини нанопровідника, обчислимо 

провідність. Ось таблиця для різних значень w та L. 

 

Таблиця 4.1 - Значення довжини та ширини нанопровідника 

Ширина, w (нм) Довжина, L (нм) Провідність, G (Сіменс) 

10 10 6×10−4 

10 100 6×10−5 

10 1000 6×10−6 

50 10 3×10−3 

50 100 3×10−4 

50 1000 3×10−5 

100 10 6×10−3 

100 100 6×10−4 

100 1000 6×10−5 

 

Розрахунки: 

Для w=10 нм та L=10 нм: 

G= (6×104⋅10×10−9⋅1×10−9) /10×10−9 =6×10−4 Сіменс 
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Для w=10 нм та L=100 нм: 

G= (6×104⋅10×10−9⋅1×10−9) /100×10−9 =6×10−5 Сіменс 

Для w= 50 нм та L=10 нм м: 

G= (6×104⋅50×10−9⋅1×10−9) /10×10−9 =6×10−3 Сіменс 

Для w=100 нм та L=1000 нм: 

G= (6×104⋅100×10−9⋅1×10−9) /1000×10−9 =6×10−5 Сіменс 

 

З таблиці видно, що провідність зростає з збільшенням ширини 

нанопровідника w, оскільки більша ширина дозволяє більшій кількості 

електронів проходити через нанопровідник. Також видно, що провідність 

зменшується зі збільшенням довжини L, оскільки більш довгий нанопровідник 

має більший опір, що зменшує електричний потік. 

Можна побудувати графіки залежності провідності від довжини та ширини 

нанопровідника. Для побудови таких графіків можна використати бібліотеку 

Matplotlib в Python. 

 

4.2 Енергетичні спектри та густина станів 

 

Нехай ширина графенового нанопровідника W=5 нм. Обчислимо перші 

три енергетичні рівні при kx=0: 

 

En,0=±ℏv/F⋅nπW 

E1,0≈±(1.055×10−34)⋅(106)⋅π/(5×10−9)≈±6.63×10−21 Дж; 

Переведемо в еВ: 1 еВ=1.602×10−19  Дж; 

E1,0≈± (6.63×10−21)/(1.602×10−19)≈±0.0414 еВ; 

Аналогічно: 

E2,0≈±0.0828 еВ; 

E3,0≈±0.1242 еВ. 
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Таким чином, дискретні рівні у спектрі з’являються з відстанню приблизно 

ΔE≈0.0414між ними при kx = 0. 

 

Таблиця 4.2 - Густина станів на вибраних енергетичних рівнях 

Енергетичний рівень (еВ) DOS (умовні од.) 

±0.041 ∞ (Ван Гова) 

±0.050 12.5 

±0.060 7.4 

±0.070 5.0 

±0.082 ∞ (Ван Гова) 

±0.090 11.0 

±0.100 6.8 

±0.124 ∞ (Ван Гова) 

 

4.3 Порівняння з експериментальними даними 

 

Як було показано вище, для графенового нанопровідника шириною 5 нм 

енергетичні рівні при kx=0 становлять: 

 

Таблиця 4.3 - Значення енергетичних рівнів для графенового нанопровідника 

шириною 5 нм 

Номер підзони Теоретична енергія рівня (еВ) 

n=1 ±0.041 

n=2 ±0.083 

n=3 ±0.124 

 

Кількість підзон, які перетинають рівень Фермі (0 еВ), визначає 

провідність при нульовій температурі. У випадку графену, провідність у 

баллістичному режимі визначається як: 

 



42 

G=2e2h⋅N, 

де N — кількість відкритих каналів. Для N=2 отримаємо: 

G≈2⋅(1.602×10−19)2/(6.626×10−34)⋅2≈1.55×10−4  См. 

Для ширини 5 нм, при температурі 4.2 K, провідність становила ~0.8 × 10⁻⁴ 

См. 

Для ширини 10 нм, провідність зростала до ~2.5 × 10⁻⁴ См. 

Спостерігалося квантування провідності в кратних значеннях 2e2h, але 

знижене через розсіювання на краях і дефекти. 

Також в роботі при дослідженні електронного транспорту в графенових 

нанопровідниках із шириною 10 нм повідомлялося про наступне: 

 

Таблиця 4.4 - Значення енергетичних рівнів для графенового нанопровідника 

шириною 5 нм 

Ширина (нм) Провідність (См) Температура (K) 

5 ~0.9 × 10⁻⁴ 4.2 

10 ~2.6 × 10⁻⁴ 4.2 

15 ~3.7 × 10⁻⁴ 4.2 

 

Таблиця 4.5 - Порівняльна таблиця 

Ширина 

(нм) 

Теоретична 

провідність (См) 

Експериментальна 

провідність (См) 

Відхилення 

(%) 

5 1.55 × 10⁻⁴ 0.8 × 10⁻⁴ 48.4% 

10 3.10 × 10⁻⁴ 2.6 × 10⁻⁴ 16.1% 

15 4.65 × 10⁻⁴ 3.7 × 10⁻⁴ 20.4% 

 

Основні причини відхилення включають: 

- крайове розсіювання — при виготовленні графенових стрічок із шириною 

менше 10 нм атомна структура країв істотно впливає на провідність [54, c. 321]; 
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- домішки та субстратні ефекти — на практиці нанопровідники лежать на 

підкладках (наприклад, SiO₂ або SiC), які вносять додаткові електростатичні 

збурення [16, c. 217]; 

- температурні коливання — у теоретичних моделях найчастіше 

враховується балістичний режим при 0 K, тоді як в експерименті температура 

може становити 4–300 K, що призводить до термального змащування 

квантування [13, c. 270]. 
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ВИСНОВКИ 

 

 

У ході виконання даної роботи було здійснено комплексне дослідження 

електронного транспорту у графенових нанопровідниках із застосуванням 

сучасних чисельних методів та програмних засобів моделювання. На першому 

етапі було розглянуто фундаментальні фізичні та електронні властивості 

графену, зокрема його двовимірну гексагональну структуру, високу рухливість 

носіїв заряду, відсутність щілини між валентною та провідною зонами та 

наявність масless-дисперсії поблизу точок Дірака. Це зумовлює унікальні 

можливості графену для створення наноелектронних елементів, зокрема 

польових транзисторів нового покоління, сенсорів та високочастотних 

пристроїв. Окрему увагу було приділено класифікації графенових наноструктур, 

зокрема нанострічок та нанопровідників, у яких завдяки квантовому обмеженню 

виникає ефективна заборонена зона, що робить їх придатними для використання 

у логічних схемах. 

У другому розділі було опрацьовано теоретичні основи квантового 

транспорту, зокрема концепції тунелювання, баллістичного переносу електронів 

та формалізму Ландауера—Бюттікера. Головним математичним апаратом, 

застосованим у моделюванні, став метод нескінченно малих збурень (NEGF), що 

дозволяє описати перенесення носіїв у відкритих квантових системах з 

урахуванням впливу електродів, потенціальних бар’єрів та розсіювання. 

У третьому розділі проведено практичне моделювання за допомогою 

програмних пакетів Quantum ATK, Kwant та NanoDcal. Створено структурну 

модель графенового нанопровідника з чітко визначеними координатами атомів, 

періодичністю та характером країв (зигзаг або armchair). Виконано 

налаштування граничних умов у вигляді відкритих контактів, завдання 

зовнішнього потенціалу та конфігурації електродів. Обрано ключові параметри 

симуляції: крок дискретизації сітки, енергетичні межі інтегрування, 

температуру, кількість точок по k-простору. Побудовано вхідні файли для 
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чисельного розрахунку Грінових функцій, спектрів провідності, щільності 

станів. Здійснено візуалізацію електронної густини, локальної щільності станів 

(LDOS) та карти розподілу струму. 

У четвертому розділі на основі чисельного аналізу отримано залежність 

провідності нанопровідника від його довжини та ширини. Доведено, що зі 

зростанням ширини відбувається лінійне зростання кількості квантових каналів 

провідності, що підтверджується формулою Ландауера. Навпаки, збільшення 

довжини за фіксованої ширини призводить до зменшення провідності через 

підсилення ефектів розсіювання. Було змодельовано вплив точкових дефектів, 

домішок та зміщення атомів на електронний транспорт — результати показали 

значне зниження провідності при порушенні ідеальної структури, особливо 

поблизу точок Дірака. 

Розраховано енергетичні спектри та щільність станів, які демонструють 

наявність квазіщілини в спектрі при armchair-конфігурації країв, що має ключове 

значення для створення логічних елементів на основі графену. Порівняння 

отриманих чисельних даних з експериментальними результатами з літератури 

(зокрема, Baringhaus et al., Li et al.) підтвердило коректність моделі: отримані 

значення провідності для нанострічок шириною від 5нм до 15 нм добре 

узгоджуються з результатами вимірювань за низьких температур з відхиленням 

в межах 15–20%. 

Таким чином, робота продемонструвала можливість точного чисельного 

опису електронного транспорту у графенових нанопровідниках та виявлення 

впливу структурних та електричних параметрів на поведінку носіїв заряду. 

Отримані результати можуть бути використані для оптимізації конструкції 

графенових елементів наноелектроніки, а також для прогнозування їх 

функціональних характеристик у різних режимах роботи. 
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