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Актуальность исследования. Гра-
фен – относительно новый углеродный мате-
риал, набравший за последние годы большую
популярность благодаря своим уникальным
физико-химическим свойствам. Сложно на-
звать направление, в котором использование
графеновых или функционализарованных гра-
феновых структур не привело бы к улучше-
нию прочностных, электрических, теплофизи-
ческих характеристик материалов.

На настоящий момент технологии син-
теза графеновых структур различными ме-
тодами, такими как химическое осаждение
из газовой фазы на поверхностях различных
металлов и термическое расщепление гра-
фита, широко апробированы в мировой и оте-
чественной литературе. Таким образом, се-
годня существуют технологии, позволяющие
производить графен достаточно низкой се-
бестоимости, однако, несмотря на широкие
перспективы применения графена, большая
часть практических разработок находится
на стадии НИР, что связано как с относи-
тельно недавним открытием данного мате-
риала и описанием его свойств, так и с не-
обходимостью организации междисципли-
нарных (физика, химия, материаловедение)
исследований с использованием высокоточ-
ного оборудования. Реализация сенсора на
графене позволит создать новое поколение
газовых датчиков, которые могут найти ши-
рокое применение в области обеспечения об-

щественной безопасности, а также в произ-
водственных целях.

Постановка задачи и основные ре-
зультаты. Одной из особенностей графено-
вых структур является зависимость элект-
рофизических свойств от морфологии мате-
риала и параметров внешней атмосферы.
Адсорбированные на поверхности графено-
вых структур молекулы различных газов,
таких как О2, CO, NO и др., могут изме-
нять сопротивления материалов в х раз, бла-
годаря чему на основе графена возможно
создание высокочувствительных детекторов
этих газов.

Целью исследования является разра-
ботка технологии создания детектора газов
О2, CO, NO, CxHx на основе CVD или GO
графена.

Для решения задач проекта предпола-
гается использовать следующие подходы и
методы: квантово-механические расчеты,
методы статистической физики, методы по-
лучения графена путем химического осаж-
дения из газовой фазы, а также из оксида
графена.

В существующих датчиках – два метал-
лических электрода, заменим один из них на
графен и будем исследовать туннельный ток
такого контакта (см. рис. 1).

При изучении туннельных эффектов за-
дадим гамильтониан нашей модели
(см. рис. 2) в виде:
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(1)

где ;p pa a – операторы рождения, уничтожения
электронов с импульсом p в графеновых нанолен-
тах; A

pE – электронный спектр графена; pqT – мат-
ричный элемент оператора туннелирования меж-
ду состояниями p и q; ;q qb b – операторы рожде-
ния, уничтожения электронов с импульсом q в ве-
ществе, приведенном в контакт с графеновой нано-
лентой; B

pE – электронный спектр металла.

Отметим, что в (1) p и q являются муль-
тииндексами. Мультииндекс же q определяет-
ся веществом приведенном в контакт и, напри-
мер, для металлов он имеет вид q = (px, py, pz),
тогда как для графена q = (px, py).

То есть первоначально будем исследо-
вать на пригодность в качестве чувствитель-
ного элемента в лямбда-датчике контакт гра-
фена с металлом. Далее планируется иссле-
довать возможность использования контактов
графена с другими материалами, в том чис-
ле – с нанотрубками.

Квантово-химические расчеты, прове-
денные в программе Gaussian, позволят полу-
чить параметры гамильтониана. С помощью
гамильтониана мы получим плотность состо-
яний графена с адсорбированными молекула-
ми и затем вычислим туннельный ток.
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где x) – дельта функция Дирака, B)(E) – туннель-
ная плотность состояний; nf(E) – функция распре-
деления Ферми:
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где T – температура, kb – постоянная Больцмана.

На настоящий момент проводятся тео-
ретические исследования графена, в том числе
искривленного графена, его физико-химичес-
ких свойств и взаимодействия с примесями
[1–5; 7].

Рис. 1. Геометрия задачи

Примеси 

 

Кристаллическая 
структура 

 

Гибридизация 
электронов 

 

Параметры гамильтониана 
Рис. 2. Квантово-химические расчеты параметров гамильтониана
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На рисунке 3 видим вольтамперную ха-
рактеристику контакта графен – графен. На-
блюдается качественное совпадение воль-
тамперных характеристик для туннельного
контакта.

Отсутствие количественного совпадения
можно объяснить тем, что не представляет-
ся возможным точно определить расстояние,
на которое подведен зонд в случае экспери-
ментальных данных.

На рисунке 4 представлена ВАХ с при-
месями и без, в зависимости он наличия ко-
торых сопротивление меняется, что показы-
вает пригодность рассматриваемой систе-
мы для создания лямбда-датчика на основе
графена.

Потенциальные характеристики разраба-
тываемого датчика:

1) высокая чувствительность – датчик на
основе графена способен уловить даже одну

молекулу, следовательно, является более чув-
ствительным по сравнению с аналогами.

2) большой срок службы – легко чистить,
через графеновый детектор пропускают ток
силой около 10 мА – этого достаточно, что-
бы нагреть структуру настолько, чтобы про-
изошла десорбция частиц газа. Такой меха-
низм очистки не влияет на степень эффектив-
ности детектирования газов: процесс сорбции-
десорбции газов полностью обратим. Для ана-
логов срок службы – два года.

3) температурный диапазон (датчик бу-
дет работать при более низких температурах
по сравнению с аналогами – до 300 °C) – у
аналогов рабочий диапазон температуры дат-
чика от 300 до 750 °C (при 850 °C может про-
изойти разрушение датчика).

4) низкая стоимость (~1 200 руб.), отно-
сительно стоимости аналогов (от 1 700 до
8 500 руб.).

Рис. 3. ВАХ контакта графен – графен: слева – зависимость, полученная теоретически;
справа – учеными из Национального университета Сингапура (экспериментально)

Примечание. Источник экспериментальных данных: [6].

Рис. 4. ВАХ контакта графен – графен: с примесями (a) и без (b)
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Детектор газов на основе графена име-
ет большие возможности внедрения на ры-
нок. Положительными факторами является
высокая стоимость имеющейся продукции и
практическое отсутствие российских игроков
на рынке. Потенциальными потребителями
являются службы безопасности (аэро, ж/д,
автовокзалы), автомобильные компании,
обычные граждане (бытовые детекторы
утечки природного газа в домах, оборудован-
ных газовыми плитами или газовыми систе-
мами отопления), производство воздухоочи-
стителей, кондиционеров и систем вентиля-
ции помещений.

Анализ показал, что целесообразно на-
править усилия на завоевание сегмента рын-
ка, связанного с автомобильной отраслью, а
также провести аналогичные исследования
для искривленного графена, который легче
получить в настоящее время.
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