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 2012 £. 10 ¬ °² �®°¬¨°®¢ ­¨¥ £° ´¥­®¢»µ ª¢ ­²®¢»µ ²®·¥ª ¯°¨ \¯®± ¤ª¥"  ²®¬®¢¢®¤®°®¤  ­  £° ´¥­®¢³¾ ­ ­®«¥­²³�.�.�¥°­®§ ²®­±ª¨©1), �.�. �°²¾µ, �. �. �¢ ¸­¨­�­±²¨²³² ¡¨®µ¨¬¨·¥±ª®© ´¨§¨ª¨ ¨¬. �¬ ­³½«¿ ���, 119334 �®±ª¢ , �®±±¨¿�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 2 ´¥¢° «¿ 2012 £.� ±±¬®²°¥­» ¢®§¬®¦­»¥ ±µ¥¬» ½ª±¯¥°¨¬¥­²  ¯® ±®§¤ ­¨¾ £° ´¥­®¢»µ ª¢ ­²®¢»µ ²®·¥ª (���) ¯°¨ ¤±®°¡¶¨¨  ²®¬®¢ ¢®¤®°®¤  ª ª ­  ¢»¯³ª«®±²¿µ ¤¥´®°¬¨°®¢ ­­®© £° ´¥­®¢®© ­ ­®«¥­²» (���), ² ª ¨¢ ±²°³ª²³°¥ ¨§ ¤¢³µ ­ «®¦¥­­»µ ¤°³£ ­  ¤°³£  ���-°¿¤®¢ ­  ¬¥±² µ, ±¢®¡®¤­»µ ®² ¯¥°¥±¥·¥­¨¿ «¥­².�®ª § ­®, ·²®  ²®¬ ¬ ¢®¤®°®¤  ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨ ¢»£®¤­® ± ¤¨²¼±¿ ­  ¢»¯³ª«»¥ ®¡« ±²¨ ­ ­®«¥­²». �²®¯°¨¢®¤¨² ª ®¡° §®¢ ­¨¾ ­  ­¥© £° ´ ­®¢»µ ¤¨½«¥ª²°¨·¥±ª¨µ ��-­ ­®³· ±²ª®¢, ° §¤¥«¿¾¹¨µ ¥¥ ¯°®¢®-¤¿¹¨¥ ®¡« ±²¨. � °¥§³«¼² ²¥ ´®°¬¨°³¥²±¿ £° ´¥­®¢ ¿ ª¢ ­²®¢ ¿ ²®·ª . � ±±¬®²°¥­  ²° ­±´®°¬ ¶¨¿½«¥ª²°®­­»µ ±¯¥ª²°®¢ ��� ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®² ¤«¨­» ² ª¨µ £° ´ ­®¢»µ ³· ±²ª®¢.� ¯®±«¥¤­¥¥ ¢°¥¬¿, ­ ·¨­ ¿ ± ¯¨®­¥°±ª®© ° ¡®²»2008£. £°³¯¯» �¥©¬  ¨ �®¢®±¥«®¢  [1], ¨±±«¥¤®¢ ²¥«¨¢±¥ · ¹¥ ­ · «¨ ¯°®¿¢«¿²¼ ®±®¡»© ¨­²¥°¥± ª ¢®§¬®¦-­®±²¨ ª®­²°®«¨°³¥¬®£® ±®§¤ ­¨¿ ª¢ ­²®¢®© ²®·ª¨ ¨§£° ´¥­®¢®£® ­ ­®®±²°®¢ª  (���) [2{4]. �²® ±¢¿§ ­®­¥ ²®«¼ª® ± ®±®¡¥­­®±²¿¬¨ ½«¥ª²°®­­®£® ±¯¥ª²°  ² -ª¨µ ­ ­®®¡º¥ª²®¢, ­® ¨ ± ¸¨°®ª®© ®¡« ±²¼¾ ¨µ ¯°¨-¬¥­¥­¨¿. � ¯°¨¬¥°, ¡« £®¤ °¿ ¨µ ¯°¥¢®±µ®¤±²¢³ ¯®´®²®±² ¡¨«¼­®±²¨ ¨ ¿°ª®±²¨ ´«³®°¥±¶¥­¶¨¨ ®­¨ ±«³-¦ ² § ¬¥­®© ²° ¤¨¶¨®­­»µ «¾¬¨­®´®°®¢ ¨ ¯°¨¬¥-­¿¾²±¿ ² ¬, £¤¥ ²°¥¡³¥²±¿ ¯¥°¥±²° ¨¢ ¥¬ ¿ «¾¬¨-­¥±¶¥­¶¨¿ [4].�®½²®¬³ ¢±² ¥² ¢®¯°®± ® ²®¬, ª ª ¯°®¹¥ ¢±¥£®±´®°¬¨°®¢ ²¼ ��� ± ª®­²°®«¨°³¥¬»¬¨ ±¢®©±²¢ ¬¨.� ­­ ¿ ° ¡®²  ¯°¥¤« £ ¥² ²°¨ ­®¢»µ ±µ¥¬» ½ª±¯¥-°¨¬¥­² , ®±­®¢ ­­»µ ­  ±®§¤ ­¨¨ £° ´ ­®¢»µ ��-­ ­®³· ±²ª®¢, ¢»¤¥«¿¾¹¨µ ­  £° ´¥­®¢®© ­ ­®«¥­-²¥ ª¢ ­²®¢³¾ ²®·ª³ { ­ ­®´° £¬¥­² £° ´¥­ , £¤¥ª¢ ­²®¢»¥ ½´´¥ª²» ¯°¨¢®¤¿² ª ¯°¥®¡° §®¢ ­¨¾ ­¥-¯°¥°»¢­®£® ±¯¥ª²°  ��� (­ ¯°¨¬¥°, ¢ ±¨±²¥¬³ ¨§¬­®£¨µ ±² ¶¨®­ °­»µ ³°®¢­¥© ½­¥°£¨¨ ± µ ° ª²¥°-­»¬ ° ±±²®¿­¨¥¬ ¬¥¦¤³ ­¨¬¨, ¯°¥¢»¸ ¾¹¨¬ kT ).�°¥¦¤¥ ¢±¥£® ½²® ®²­®±¨²±¿ ª ¤¢³¬ £« ¢­»¬ ³°®¢-­¿¬, ¢¥°µ­¥¬³ § ¯®«­¥­­®¬³ ¨ ­¨¦­¥¬³ ­¥§ ­¿²®¬³,¨ ° §­®±²¨ ¬¥¦¤³ ­¨¬¨, ²° ¤¨¶¨®­­® ®¡®§­ · ¾¹¥©-±¿ ¢ µ¨¬¨¨ ¬®«¥ª³«, ª ª EHOMO�LUMO ( ­ «®£³ ¸¨-°¨­» § ¯°¥¹¥­­®© §®­» ¢ ¯®«³¯°®¢®¤­¨ª¥ Eg).� ­¥¥ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨ ° ±±¬ ²°¨¢ «¨±¼ ° §­»¥±²°³ª²³°» ��� ­  ­ ­®«¥­²¥ (­ ¯°¨¬¥°, ¯¥°¥¬¥­-­®© ¸¨°¨­» [5] ¨«¨ ±¢¥°µ°¥¸¥²ª¨ £° ´ ­{£° ´¥­[6]. �® ¢ ¯« ­¥ ¯°®±²®²» ¨µ ¯®«³·¥­¨¿ °¥ «¼­»µ³±¯¥µ®¢ ¯° ª²¨·¥±ª¨ ­¥ ¤®±²¨£­³²® (±¬., ­ ¯°¨¬¥°,[4]), ¯®±ª®«¼ª³ ª®­²°®«¨°®¢ ²¼ ´®°¬³ ¨ ¯®¢²®°¿¥-1)e-mail: cherno@sky.chph.ras.ru

¬®±²¼ ¢»¯®«­¥­¨¿ ®¤¨­ ª®¢»µ ­ ­®° §¬¥°­»µ ���¤®¢®«¼­® ±«®¦­®. �®«³·¥­­»¥ ��� ¯®ª  ¨¬¥¾²° §¬¥°» ¢ ¤¥±¿²ª¨ ­¬ [1{6]. �  ­ ±²®¿¹¨© ¬®¬¥­²³¦¥ ¯®«³·¥­» ��� ¸¨°¨­®© ¢ 1{2­¬ [7, 8],   ² ª¦¥¤¨½«¥ª²°¨·¥±ª¨© £° ´ ­ ¨§ £° ´¥­  ¢ ¢®¤®°®¤­®©¯« §¬¥ [9]. �» ¯°¥¤« £ ¥¬ ¬¥²®¤» ¯®«³·¥­¨¿ ®£° -­¨·¥­­®£® ³· ±²ª  £° ´¥­  ¯°¿¬® ­  ��� ¯³²¥¬±®§¤ ­¨¿ ± ®¡¥¨µ ¥£® ±²®°®­ \§ ¯¨° ¾¹¨µ" ­ ­®-¯®«®±®ª ¨§ £° ´ ­  ¯°¨ ¯®¬®¹¨  ¤±®°¡¶¨¨  ²®¬®¢¢®¤®°®¤  ¯® ±¯¥¶¨ «¼­»¬ ±µ¥¬ ¬. �¥°¢»¥ ¤¢¥ ¨§­¨µ ®±­®¢»¢ ¾²±¿ ­  ¨¤¥¥, ¯® ±³¹¥±²¢³  ­ «®£¨·­®©[10]: ¯°¨ ±®§¤ ­¨¨ ­ ¯°¿¦¥­­®£® ³· ±²ª  £° ´¥­ ± °®±²®¬ ¥£® ª°¨¢¨§­» µ¨¬¨·¥±ª ¿  ª²¨¢­®±²¼�- ²®¬®¢ ­  ­¥¬ ³¢¥«¨·¨¢ ¥²±¿ ¨ ¯®°®£ ¤«¿ ª®¢ -«¥­²­®£® ¯°¨±®¥¤¨­¥­¨¿ ª ½²¨¬ �- ²®¬ ¬ �- ²®¬®¢³¬¥­¼¸ ¥²±¿ [11]. �²®² ½´´¥ª² ®¡­ °³¦¨¢ ¥²±¿ ­ ¢»¯³ª«®±²¿µ £®´°¨°®¢ ­­®£® «¨±²  £° ´¥­  [9]. � ªª ª £° ­¨¶  £° ´ ­{£° ´¥­ ¤®¢®«¼­® ³±²®©·¨¢  [12],² ª ¿ ��� ²®¦¥ ¤®«¦­  ¡»²¼ ³±²®©·¨¢»¬ ®¡° §®¢ -­¨¥¬. � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¨±¯®«¼§³¿ ¯¥°¥£¨¡», ¬®¦­®±®§¤ ¢ ²¼ ª®­²°®«¨°³¥¬»¥ ¬¥±²  ¯®± ¤ª¨ ¢®¤®°®¤ .�²®° ¿ ±µ¥¬  ¨±¯®«¼§³¥² ¡�®«¼¸³¾ ½´´¥ª²¨¢­®±²¼ ¤±®°¡¶¨¨  ²®¬®¢ ¢®¤®°®¤  ± ¤¢³µ ±²®°®­ ±¢®¡®¤­®£®³· ±²ª  £° ´¥­  ¯® ±° ¢­¥­¨¾ ± \­¥³¤®¡­®©" ¨µ¯®± ¤ª®© ± ®¤­®© ±²®°®­» £° ´¥­  ­  ¡¨£° ´ ­®¢®¬³· ±²ª¥ (±¬. S4, Supplementary Online Material [9]).�¨¦¥ ¯°®¢®¤¨²±¿ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¥ ½²¨µ ±«³· ¥¢¢»£®¤­®£® ¯°¨±®¥¤¨­¥­¨¿ �- ²®¬®¢ ­  ±¯¥¶¨ «¼­®¯®¤£®²®¢«¥­­»¥ ¬¥±²  ��� ¬¥²®¤®¬ ª« ±±¨·¥±ª®©¬®«¥ª³«¿°­®© ¤¨­ ¬¨ª¨ ± ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬ ¯ ª¥² GULP (General Utility Lattice Program) [13]. �¥¦- ²®¬­»¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ®¯¨±»¢ «¨±¼ ¯®²¥­¶¨ «®¬�°¥­­¥°  [14]. �¯²¨¬¨§ ¶¨¿ ±²°³ª²³° ¯°®¨§¢®¤¨« ±¼¬¥²®¤®¬ ±®¯°¿¦¥­­»µ £° ¤¨¥­²®¢ [15]. �°®¢¥¤¥­®² ª¦¥ ¯®±²°®¥­¨¥ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨µ ±¯¥ª²°®¢ ¯®«³· -290 �¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 5 { 6 2012



�®°¬¨°®¢ ­¨¥ £° ´¥­®¢»µ ª¢ ­²®¢»µ ²®·¥ª ¯°¨ \¯®± ¤ª¥"  ²®¬®¢ ¢®¤®°®¤  : : : 291¾¹¨µ±¿ ��� ± ¯®¬®¹¼¾ ¬¥²®¤  ±¨«¼­®© ±¢¿§¨ ¢ ° ¬-ª µ ¯°®£° ¬¬­®£® ¯ ª¥²  dOXON ± ¯°¨¬¥­¥­¨¥¬ ¯¥-°¨®¤¨·¥±ª¨µ £° ­¨·­»µ ³±«®¢¨©, ª®²®°»© ° ­¥¥ ¯®-ª § « µ®°®¸¥¥ ±®¢¯ ¤¥­¨¥ °¥§³«¼² ²®¢ ± ¡®«¥¥ ²®·­»-¬¨ ab initio ¢»·¨±«¥­¨¿¬¨ [16]. �°¨ ½²¨µ ° ±·¥² µ¬¨­¨¬¨§ ¶¨¿ ±²°³ª²³° ¯® ¯®«­®© ½­¥°£¨¨ ±®±² ¢«¿-«  ¬¥­¥¥ 10�2 ½�,   §®­­ ¿ ±²°³ª²³°  ¢»·¨±«¿« ±¼ ±¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬ 10 k-²®·¥ª.� ±±¬®²°¨¬ ¢­ · «¥ ¬¥²®¤¨ª³ \­®¦ ", ª®£¤  ­ ��� ¢®§¤¥©±²¢³¾² \­®¦¥¢»¬" ®±²°¨¥¬ ¬¨ª°®±ª®¯ ,°¨±. 1  (±°., ­ ¯°¨¬¥°, ± ¥¥ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬ ¤«¿ ­ -

�¨±. 1. (a) { �µ¥¬  ¯°®£¨¡  «¥­²» 10AGNR. �°³¦®ª³ª §»¢ ¥² ¬¥±²® ¯®± ¤ª¨ �- ²®¬ . � \­®¦¥"  ²®¬­®-±¨«®¢®£® ¬¨ª°®±ª®¯   ²®¬» ¤«¿ ³¤®¡±²¢  ±®¥¤¨­¥­» ­ «®£¨·­® [18]). (b) { � ¢¨±¨¬®±²¼ ½­¥°£¨¨ ª®£¥§¨¨«¥­²» ± \¯®± ¦¥­­»¬"  ²®¬®¬ ¢®¤®°®¤  ®² ¢¥«¨·¨­»¯°®£¨¡  H ¤«¿ ¤¢³µ ¢ °¨ ­²®¢: ¯°¨ ¯®«­®±²¼¾ ´¨ª±¨-°®¢ ­­»µ ª° ¿µ «¥­²» (1) ¨ ¯°¨ ¯®¤¢¨¦­»µ ¯® ®¤­®¬³­ ¯° ¢«¥­¨¾ (¢¤®«¼ x) ª° ¿µ (2). �®·ª¨ 1{4 ±®®²¢¥²-±²¢³¾² ¯®«®¦¥­¨¿¬ «¥­²» ­  °¨±³­ª¥ (a); E = 0 ±®®²-¢¥²±²¢³¥² ½­¥°£¨¨ \·¨±²®©" ­ ­®«¥­²» ¡¥§ ¢®¤®°®¤ ¡«¾¤¥­¨¿ ¨§¬¥­¥­¨¿ ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ ��� ¯°¨ ¥¥ ° ±-²¿¦¥­¨¨ [17]). �®¦ ¬®¤¥«¨°®¢ «±¿ «¨­¥©­®© ª®­-±²°³ª¶¨¥© ¦¥±²ª® ±¢¿§ ­­»µ  ²®¬®¢, ª ª ¢ ° ¡®²¥[18]. �°¨±®¥¤¨­¥­¨¥ �- ²®¬  ­  £°¥¡¥­¼ ¯¥°¥£¨¡ ±² ­®¢¨²±¿ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨ ¡®«¥¥ ¢»£®¤­»¬ ± ³¢¥«¨-·¥­¨¥¬ ¥£® ª°¨¢¨§­». �  °¨±. 1b ¯®ª § ­  § ¢¨±¨-¬®±²¼ ®² ¢¥«¨·¨­» ¨§£¨¡  «¥­²» (¢»±®²» ¯¥°¥£¨¡ ­ ¤ ¯«®±ª®±²¼¾ ­¥¨§®£­³²®© «¥­²») ½­¥°£¨¨ ±¢¿§¨�- ²®¬  ± �- ²®¬®¬ ¢ ±¥°¥¤¨­¥ «¥­²» (­ ¨¡®«¥¥ ½­¥°-£¥²¨·¥±ª¨ ¢»£®¤­®¬ ¬¥±²¥), Eb = E � E(H), £¤¥ E¨ E(H) ¥±²¼ ½­¥°£¨¨ ª®£¥§¨¨ ±¢®¡®¤­®© ��� ¨ ���± ¯°¨±®¥¤¨­¥­­»¬ ª ¥¥ ±¥°¥¤¨­¥  ²®¬®¬ ¢®¤®°®¤ .�±µ®¤­ ¿ ¤«¨­  L ¯®«³¬¥² ««¨·¥±ª®© \ª°¥±¥«¼­®©"£° ´¥­®¢®© «¥­²» 10AGNR ° ¢­¿« ±¼ 58.05�A,   ¸¨-°¨­  ± ³·¥²®¬ £° ­¨·­»µ �- ²®¬®¢ { 10.5�A. �¡®-§­ ·¥­¨¿ ­ ­®«¥­² GNR (Graphene Nano Ribbon) ±®-®²¢¥²±²¢³¾² ±² ­¤ °²­®© ª« ±±¨´¨ª ¶¨¨ [19]. � ±-±¬®²°¥­» ¢ °¨ ­² 1 ¯°¨ ¯®«­®±²¼¾ ´¨ª±¨°®¢ ­­»µ

ª° ¿µ «¥­²» ¨ ¢ °¨ ­² 2 ¯°¨ ¯®¤¢¨¦­»µ ¥¥ ª° ¿µ ¢¯«®±ª®±²¨ ­¥¨§®£­³²®© «¥­²». � °¨ ­² 2 ± ¤¢¨¦³-¹¨¬¨±¿ ª° ¿¬¨ ®ª §»¢ ¥²±¿ ¢ 2{3 ° §  ¡®«¥¥ ½­¥°£¥-²¨·¥±ª¨ ¢»£®¤­»¬ ¢ ¯« ­¥ ±®§¤ ­¨¿ ­  ¯¥°¥£¨¡¥ «¥­-²» £° ´ ­®¢®£® ³· ±²ª  (°¨±. 1b). � «¼­¥©¸¥¥ ¨±±«¥-¤®¢ ­¨¥ ¯®¸ £®¢®£® ¯°¨±®¥¤¨­¥­¨¿  ²®¬®¢ ¢®¤®°®¤ ¯®ª § «®, ·²® ­  £°¥¡­¥ ¢»±²° ¨¢ ¥²±¿ ¶¥¯®·ª  H{C-¯ °, £¤¥ �- ²®¬» ¨§ sp2-£¨¡°¨¤¨§®¢ ­­»µ ±®±²®¿­¨©¯°¥®¡° §³¾²±¿ ¢ sp3-£¨¡°¨¤¨§®¢ ­­»¥, ¯®¤®¡­® H{C-\«¨­¨¿¬" ¢ ° ±±¬®²°¥­­»µ ° ­¥¥ ±¢¥°µ°¥¸¥²ª µ[10]. � ª ±®§¤ ¥²±¿ \ª¢ §¨ «¬ §­»©" ¡ °¼¥° ¬¥¦¤³¤¢³¬¿ ¯°®¢®¤¿¹¨¬¨ · ±²¿¬¨ ���. � ±«³· ¥ ¤«¨­­®©«¥­²» ¯®±«¥ ±®§¤ ­¨¿ ¯¥°¢®£® ¡ °¼¥° , ¯¥°¥¬¥¹ ¿ ¯®-«³·¨¢¸³¾±¿ ±²°³ª²³°³ ¢¤®«¼ ®±¨ x ¨ ¯°¨¬¥­¿¿ ²³¦¥ ¬¥²®¤¨ª³, ¬®¦­® ±®§¤ ²¼ ¢²®°®© ¡ °¼¥° ­  § ¤ ­-­®¬ ° ±±²®¿­¨¨ ®² ¯¥°¢®£®, \§ ¯¥°¥¢" ­®±¨²¥«¨ ²®ª ¬¥¦¤³ ­¨¬¨ ¢ ®£° ­¨·¥­­®¬ £° ´¥­®¢®¬ ­ ­®³· ±²-ª¥, ².¥. ¯®«³·¨¢ ª¢ ­²®¢³¾ ²®·ª³.� ±±¬®²°¨¬ ²¥¯¥°¼, ¢®§¬®¦­®, ¡®«¥¥ ±®¢¥°¸¥­-­³¾ ¬¥²®¤¨ª³ ¯°¨£®²®¢«¥­¨¿ ��� ­  \¤«¨­­®©" ­ -­®«¥­²¥ ¯³²¥¬ ±®§¤ ­¨¿ \±¨­³±®¨¤»" ¯°¨ ¥¥ ±¦ ²¨¨[20]. � ½²®¬ ±«³· ¥ ¡»«  ¢»¡° ­  «¥­²  8AGNR(59:6 � 13:5�A2). �®¤ ¤¥©±²¢¨¥¬ ±¨«» 2 ­� ­  ¥¥ª®­¶» ®­  ¯°¨®¡°¥«  ´®°¬³, ¡«¨§ª³¾ ª ±¨­³±®¨¤¥,°¨±. 2a. �®¸ £®¢®¥ ®± ¦¤¥­¨¥  ²®¬®¢ ¢®¤®°®¤  ­ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨ ¢»£®¤­»¥ ¬¥±²  ­  ¨§£¨¡ µ ��� ¯°¨-¢¥«® ª ¯®¿¢«¥­¨¾ ³±²®©·¨¢®© ´®°¬» ± ²°¥¬¿ �-�-­ ­®³· ±²ª ¬¨, °¨±. 2b ¨ c. �­¥°£¥²¨·¥±ª¨© ° ±·¥²±¢¥°µ°¥¸¥²ª¨, ¯®«³·¥­­®© ¨§ ½²®© ´®°¬», ¯®ª § «,·²® ° ±¯®«®¦¥­­»© ¬¥¦¤³ �{�-­ ­®³· ±²ª ¬¨ £° -´¥­®¢»© (17 � 13�A2) ´° £¬¥­² ®¡« ¤ ¥² «¨­¥©· -²»¬ ±¯¥ª²°®¬ ª¢ ­²®¢®© ²®·ª¨, °¨±. 2d. �»« ² ª¦¥° ±±¬®²°¥­ ±«³· ©  ¤±®°¡¶¨¨ �- ²®¬®¢ ­  ¯¥°¥£¨¡»\¬¥² ««¨·¥±ª®©" «¥­²» 14ZGNR. �®«³·¥­  ­ «®£¨·-­»© °¥§³«¼² ² ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨ ¢»£®¤­®£® ®¡° §®¢ ­¨¿­  ­¨µ £° ´ ­®¢»µ ­ ­®³· ±²ª®¢. � §³¬¥¥²±¿, ¢ ½ª±-¯¥°¨¬¥­²¥ ±«¥¤³¥² ®¦¨¤ ²¼ ³¤«¨­¥­¨¿ ² ª¨µ ³· ±²-ª®¢ ¯°¨ ³¢¥«¨·¥­¨¨ ¢°¥¬¥­¨ ¢®§¤¥©±²¢¨¿ ¯®²®ª  �- ²®¬®¢ ­  ���.� ±±¬®²°¨¬ ²¥¯¥°¼ ²°¥²¼¾ ¢®§¬®¦­®±²¼ ±®§¤ -­¨¿ ��� ­  ���, ®±­®¢ ­­³¾ ­  ° §«¨·¨¨ ¯°®¶¥±±®¢ ¤±®°¡¶¨¨ ¢®¤®°®¤  ­  £° ´¥­ ¨ ¡¨£° ´¥­ [9]. �«¿½²®£® ¬» ¯°¥¤« £ ¥¬ ¨±¯®«¼§®¢ ²¼ ±µ¥¬³ ½ª±¯¥°¨-¬¥­²  ²¨¯  \¬ ±ª " ± ±¨±²¥¬®© ­ «®¦¥­­»µ ¤°³£ ­ ¤°³£  ­ ­®«¥­² (°¨±. 3). �«¿ ¯°®±²®²» ° ±±¬®²°¨¬¨µ ¯¥°¥±¥·¥­¨¥ ¯®¤ ³£«®¬ 90�. �¡®§­ ·¥­¨¥ ² ª®©±¨±²¥¬» ¯®±²°®¨¬ ­  ®±­®¢¥ ¨§¢¥±²­»µ ®¡®§­ ·¥­¨©\ª°¥±¥«¼­»µ" ¨ \§¨£§ £®¢»µ" ��� (AGNR ¨ ZGNR).� ¯°¨¬¥°, § ¯¨±¼ 10AGNR (1.72)/6ZGNR(2.27)/90�®§­ · ¥², ·²® ­  °¿¤ ¨§ ¯°®¤®«¼­® ° ±¯®«®¦¥­­»µ10AGNR ± ¯¥°¨®¤®¬ 1.72­¬ ­ ª« ¤»¢ ¥²±¿ °¿¤ ¨§ ¯®-¯¥°¥·­® ° ±¯®«®¦¥­­»µ 6ZGNR ± ¯¥°¨®¤®¬ 2.27­¬.�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 5 { 6 2012 4�



292 �.�.�¥°­®§ ²®­±ª¨©, �.�. �°²¾µ, �. �. �¢ ¸­¨­

�¨±. 2. (a) { �µ¥¬  \±¨­³±®¨¤ «¼­®£®" ¨§£¨¡  «¥­²» 8AGNR ¯°¨ ¥¥ ±¦ ²¨¨. (b), (±) { �­  ¦¥ ¯®±«¥  ¤±®°¡¶¨¨ ¢®¤®°®¤ ­  ¡®«¥¥ ¢»£®¤­»¥ ¢»¯³ª«»¥ ³· ±²ª¨. (d) { �«¥¢  ±¯¥ª²° ®¯²¨¬¨§¨°®¢ ­­®© ±¢¥°µ°¥¸¥²ª¨ ²¨¯  ª¢ ­²®¢®© ²®·ª¨ ± ­ -­®£° ´¥­®¬ ¨§ 64sp2- ²®¬®¢ ¬¥¦¤³  «¬ §®¯®¤®¡­»¬¨ �{�-³· ±²ª ¬¨ ­  ½²®© ­ ­®«¥­²¥. �¯° ¢  { ®¯²¨¬¨§¨°®¢ ­­ ¿±²°³ª²³° � ª ¯®ª §»¢ ¾² ��-¢»·¨±«¥­¨¿,  ¤±®°¡¶¨¿ ­ ³· ±²®ª II ¬¥­¥¥ ¢»£®¤­ , ·¥¬ ­  ³· ±²®ª I. � °¨±. 3b ¯°¥¤±² ¢«¥­  § ¢¨±¨¬®±²¼ ° §­¨¶» ½­¥°£¨¨�E(D���) = EI � EII ®² ° ±±²®¿­¨¿ �{� ¯°¨ ¯°¨-¡«¨¦¥­¨¨ H- ²®¬  ¯¥°¯¥­¤¨ª³«¿°­® (¯® ®±¨ z) ª �- ²®¬³ ¢ ¶¥­²° µ I ¨ II. �«¿ §®­» II ¡ °¼¥° ¤«¿ ª®¢ -«¥­²­®£® ¯°¨±®¥¤¨­¥­¨¿ ®ª §»¢ ¥²±¿ ¢»¸¥ ­  0.03{0.05 ½� (z = (1:5�1:4)�A). �®®·¥°¥¤­ ¿ ¯®± ¤ª  ¯¿²¨ ²®¬®¢ ¢®¤®°®¤  ¢®ª°³£ ¯¥°¢®© �{�-¯ °» ¤«¿ ®¡¥¨µ§®­ ¯®ª § «  ±«¥¤³¾¹¥¥. �«¿ ³· ±²ª  II ¤«¿ ª ¦¤®£®¯®±«¥¤³¾¹¥£® ¯®± ¦¥­­®£® H- ²®¬  ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨©¡ °¼¥° ±³¹¥±²¢¥­­® ³¢¥«¨·¨¢ ¥²±¿. �  ­¥¬ ¢®§¬®¦-­   ¤±®°¡¶¨¿ �- ²®¬®¢ ²®«¼ª® ± ®¤­®© ±²®°®­» ª ¦-¤®© «¥­²» ¢ ¡¨£° ´¥­¥. �«¿ £° ´¥­®¢®£® ³· ±²ª  I ¡±®°¡¶¨¿ ®ª §»¢ ¥²±¿ ¢»£®¤­®© ± ®¡¥¨µ ±²®°®­. � §-­¨¶  ¢ ¡ °¼¥° µ �E5 ­  ° ±±²®¿­¨¨ ®² ¯®¢¥°µ­®±²¨¢ 1.5�A ¢®§° ±² ¥² ¤® 0.1 ½� ¢ ±«³· ¥ ¯®± ¤ª¨ ¯¿²®£® ²®¬  ¢®¤®°®¤ .�°®¬¥ ²®£®, ¯®ª § ­®, ·²® ¯® ¬¥°¥ ¯°¨¡«¨¦¥­¨¿¬¥±²  �{�-±¢¿§ª¨ ª \¬ ±ª¥" (ª ³· ±²ª³ II) ¡ °¼¥° ¤±®°¡¶¨¨ ¢®¤®°®¤  ­  �- ²®¬ ±³¹¥±²¢¥­­® ¢®§° ±² -¥². � §­¨¶  ¢ ¡ °¼¥°¥ �E(z = 1:5�A) ¢ ¶¥­²°¥ ³· ±²-ª  I ¨ ¢¡«¨§¨ ¯³­ª²¨°­®© «¨­¨¨ °¿¤®¬ ± ³· ±²ª®¬ II(°¨±. 3a) ° ¢­  ³¦¥ 0.3 ½�. �²® ¤¥« ¥² ­¥¢®§¬®¦­»¬¯°®­¨ª­®¢¥­¨¥  ²®¬  ¢®¤®°®¤  ¬¥¦¤³ ±«®¿¬¨ ¡¨£° -´¥­  ¤ ¦¥ ¯°¨ 1000�. � ª¨¬ ®¡° §®¬, �- ²®¬» ¨§ ¯ -¤ ¾¹¥£® ¯®²®ª   ²®¬®¢ ¢®¤®°®¤  ¬®£³² \¯°¨«¨¯ ²¼",®¡° §³¿ £° ´ ­®¢³¾ ®¡« ±²¼, ²®«¼ª® ­  ®²ª°»²»¥ ±¤¢³µ ±²®°®­ ³· ±²ª¨ «¥­² I, ±¢®¡®¤­»¥ ®² ­ «®¦¥­¨¿­ ­®«¥­² ¢²®°®£® ±«®¿. �  ¯¥°¥±¥·¥­¨¨, £¤¥ ®¡° §³-¾²±¿ ³· ±²ª¨ ¡¨£° ´¥­  II (°¨±. 3a),  ¤±®°¡¶¨¿  ²®-

¬®¢ ¢®¤®°®¤  § ²°³¤­¥­ . � ª¨¥ ³· ±²ª¨ ®±² ¾²±¿\£®«»¬¨". �²¨ ° ±·¥²» ¯®«­®±²¼¾ ¯®¤²¢¥°¦¤ ¾²±¿½ª±¯¥°¨¬¥­² ¬¨ ±  ¤±®°¡¶¨¥© ¢®¤®°®¤  ­  £° ´¥­ ¨¡¨£° ´¥­ [9].�  °¨±. 3c ¨ d ¯°¨¢¥¤¥­ ¯°¨¬¥° ¢®§¬®¦­®£®®¡° §®¢ ­¨¿ °¿¤®¢ £° ´¥­®¢»µ ª¢ ­²®¢»µ ²®·¥ª± ¯¥°¨®¤ ¬¨ 1.72 ¨ 2.27 ­¬ ­  «¥­² µ 10AGNR ¨6ZGNR ¯®±«¥ ¨µ ° §¤¥«¥­¨¿ ¯® ®ª®­· ­¨¨ ¯°®-¶¥±±   ¤±®°¡¶¨¨ ¢®¤®°®¤  ­  ±¨±²¥¬¥ 10AGNR(1.72)/6ZGNR(2.27)/90�. �®¬¡¨­¨°³¿ ° ±¯®«®¦¥­¨¥°¿¤®¢ ���, ¬®¦­® ª®­²°®«¨°³¥¬® ±®§¤ ¢ ²¼ ° §«¨·-­»¥ ª®¬¡¨­ ¶¨¨ ��� ­  ¢»¡° ­­»µ ­ ­®«¥­² µ.�°®¨««¾±²°¨°³¥¬ ª ·¥±²¢¥­­®¥ ¨§¬¥­¥­¨¥ ½«¥ª-²°®­­»µ ±¢®©±²¢ ��� ­  ­ ­®«¥­²¥ ¯³²¥¬ ° ±·¥² ¨§¬¥­¥­¨¿ ½­¥°£¥²¨·¥±ª®£® ±¯¥ª²°  E(k) «¥­²» §¨£-§ £®¢®£® ²¨¯  4ZGNR ¯°¨ ³¢¥«¨·¥­¨¨ ª®­¶¥­²° ¶¨¨ ¤±®°¡¨°®¢ ­­»µ �- ²®¬®¢ (°¨±. 4) ¯°¨ ±®§¤ ­¨¨ ®¤-­¨¬ ¨§ ¢»¸¥¯¥°¥·¨±«¥­­»µ ¬¥²®¤®¢ ±¢¥°µ°¥¸¥²®ª ±®¤¨­ ª®¢»¬ ¯¥°¨®¤®¬ 1.97 ­¬, ­® ± ° §­»¬¨ ³· ±²-ª ¬¨ ­ ¨¡®«¥¥ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨ ³±²®©·¨¢®© \ª°¥±¥«¼-­®©" ª®­´¨£³° ¶¨¨ £° ´ ­  [21]. �  °¨±. 4a ¯®ª -§ ­ ±¯¥ª²° ² ª®© \·¨±²®©" ¯®«³¯°®¢®¤­¨ª®¢®© ���± ¬ «®© ¸¨°¨­®© § ¯°¥¹¥­­®© §®­» (0.1 ½�). � «¨-·¨¥ ³· ±²ª®¢ £° ´ ­  ¤«¨­®© � 0:3 ­¬ (°¨±. 4b) ³¦¥¯°¨¢®¤¨² ª ¯®¿¢«¥­¨¾ ±¯¥ª²°  ��� ± ° §­¨¶¥© ¬¥¦-¤³ ¯¥°¢»¬ ­¥§ ¯®«­¥­­»¬ ¨ ¯¥°¢»¬ § ¯®«­¥­­»¬³°®¢­¿¬¨ EHOMO�LUMO = E1c � E1v = 0:1 ½� ¨ ° §-­¨¶¥© ¬¥¦¤³ ¢²®°»¬¨ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨¬¨ ³°®¢­¿¬¨E2c � E2v = 1:2 ½�. �°¨±®¥¤¨­¥­¨¥ ±«¥¤³¾¹¥© \¯®°-¶¨¨" �- ²®¬®¢ (¤«¨­  £° ´ ­  � 0:6 ­¬, °¨±. 4c) ¯°¨-¢®¤¨² ª ³¢¥«¨·¥­¨¾ E1c�E1v ¤® 0.3 ½�,   E2c�E2v {�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 5 { 6 2012
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�¨±. 3. �µ¥¬  ½ª±¯¥°¨¬¥­²  ¯® ±®§¤ ­¨¾ ��� ­  ±¨±²¥¬¥ 9AGNR (3.84)/9AGNR(2.13)/90� ¯¥°¥±¥ª ¾¹¨µ±¿ ¯®¤ ³£«®¬90� °¿¤®¢ ���. (a) { �¨¤ ±¢¥°µ³. � ¶¥­²° µ ³· ±²ª®¢ £° ´¥­  (I) ¨ ¡¨£° ´¥­  (II) (­  ¯¥°¥±¥·¥­¨¨ ���) ²®·ª®© ¯®ª -§ ­® ¬¥±²® ¯®¤µ®¤  ª �- ²®¬³ �- ²®¬ . (b) { § ¢¨±¨¬®±²¼ ° §­¨¶» �E = EI�EII ½­¥°£¨© ¢±¥© ±¨±²¥¬» ®² ° ±±²®¿­¨¿D��� ¤® ° ±¯®«®¦¥­­®£® ­ ¤ ½²¨¬ ¬¥±²®¬ H- ²®¬  ¤«¿ ¤¢³µ ° §­»µ ³· ±²ª®¢. (c), (d) { �¿¤» «¥­² 10AGNR ¨ 6ZGNR¨§ £° ´¥­  (·¥°­»¥ ª°³¦ª¨ { �- ²®¬» ­  \¯³±²»µ" ³· ±²ª µ II) ¨ £° ´ ­  (±¥°»¥ ª°³¦ª¨ { �- ²®¬» ± ¯°¨±®¥¤¨-­¨¢¸¨¬¨±¿ �- ²®¬ ¬¨ ± ¤¢³µ ±²®°®­ £° ´¥­®¢»µ ³· ±²ª®¢ I) ¯®±«¥ ° §¤¥«¥­¨¿ ¨µ ¯® ®ª®­· ­¨¨ ¯°®¶¥±±   ¤±®°¡¶¨¨¢®¤®°®¤  ­  ±¨±²¥¬³ 10AGNR (1.72)/6ZGNR(2.27)/90� ¢ ¢®¤®°®¤­®© ¯« §¬¥¤® 1.6 ½�. � ±¯¥ª²°¥ ��� ¯®±«¥¤³¾¹¥£® § ¯®«­¥­¨¿(£° ´ ­ ¤«¨­®© � 0:9 ­¬, °¨±. 4d) ° §­¨¶» E1c � E1v¨ E2c�E2v ° ¢­» 0.5 ¨ 2.2 ½�. � ±¢¥°µ°¥¸¥²ª¥ ± £° -´¥­®¢»¬¨ ³· ±²ª ¬¨ ¯°¨¬¥°­® ¢ 0:6 � 0:7 ­¬2 ½²¨¢¥«¨·¨­» ±®±² ¢«¿¾² 1.5 ¨ 3.8 ½� ±®®²¢¥²±²¢¥­­®.� ª¨¬ ®¡° §®¬, ¢ ° ¬ª µ ¯°¥¤«®¦¥­­»µ ½ª±¯¥-°¨¬¥­²®¢ ¯°¨­¶¨¯¨ «¼­® ¢®§¬®¦­® ±®§¤ ­¨¥ ª¢ ­²®-¢®µ ²®·¥ª ­  ®±­®¢¥ £° ´¥­®¢®© «¥­²» ± § ¤ ­­»¬¨(¯°¥¤¢ °¨²¥«¼­® ° ±±·¨² ­­»¬¨) ±¢®©±²¢ ¬¨.�² ª, ¢ ° ¡®²¥ ¯°¥¤«®¦¥­® ²°¨ ¢ °¨ ­²  ½ª±¯¥-°¨¬¥­²  ¯® ª®­²°®«¨°³¥¬®¬³ ¯®«³·¥­¨¾ £° ´ ­®-¢»µ ­ ­®¯®«®±®ª ­  £° ´¥­®¢»µ ­ ­®«¥­² µ ± ®¡° -
§®¢ ­¨¥¬ ª¢ ­²®¢»µ ²®·¥ª. �¢  ¨§ ­¨µ ®±­®¢ ­»­  ¯°¨£®²®¢«¥­¨¨ ¨§®£­³²»µ ¯®¢¥°µ­®±²¥©, ¢»¯³ª-«»¥ ³· ±²ª¨ ª®²®°»µ ±®£« ±­® ¯°®¢¥¤¥­­»¬ ° ±·¥-² ¬ ¡« £®¯°¨¿²­» ¤«¿  ¤±®°¡¶¨¨  ²®¬®¢ ¢®¤®°®¤ .�°¥²¼¿ ¬¥²®¤¨ª  ­ «®¦¥­¨¿ ®¤­®£® ±«®¿ ��� ­  ¤°³-£®© ¯®¤ ®¯°¥¤¥«¥­­»¬¨ ³£« ¬¨ ¯®§¢®«¨² ¯°¨£®²®¢-«¿²¼ ��� ¢ ¬ ±±®¢®¬ ª®«¨·¥±²¢¥. �°¨¬¥°» ° ±·¥-²®¢ ª®­ª°¥²­»µ ���-±²°³ª²³°, ´®°¬¨°³¥¬»µ ­  ®±-­®¢¥ ®¡»·­® ¯®«³· ¥¬»µ ³±²®©·¨¢»µ ­ ­®«¥­² ²¨-¯  \§¨£§ £" ¨«¨ \ª°¥±«®", ¯®ª § «¨ ¯°¨­¶¨¯¨ «¼­³¾¢®§¬®¦­®±²¼ ¢ °¼¨°®¢ ­¨¿ ¢¥«¨·¨­» ° §­¨¶» ¬¥¦-¤³ ³°®¢­¿¬¨ ®² 0.1 ¤® ­¥±ª®«¼ª¨µ ½� ¯³²¥¬ ¨§¬¥­¥-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 5 { 6 2012
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�¨±. 4. � ¢¨±¨¬®±²¼ ½«¥ª²°®­­»µ ±¢®©±²¢ ­ ­®«¥­²» 4ZGNR ®² ª®­¶¥­²° ¶¨¨  ¤±®°¡¨°®¢ ­­»µ ± ¤¢³µ ±²®°®­ �- ²®¬®¢(±¥°»¥ ª°³¦ª¨): ¨§¬¥­¥­¨¥ ±¯¥ª²°  ®² ­¥¯°¥°»¢­®£® ¤«¿ \·¨±²®©" ��� (a), \¡¥§¤¨±¯¥°±¨®­­»µ" ±¯¥ª²°®¢ ª¢ ­²®¢»µ²®·¥ª ± ° ±²³¹¥© § ¯°¥¹¥­­®© §®­®© (b){(e) ¤® ±¯¥ª²°  ¤¨½«¥ª²°¨ª  (f) { £° ´ ­®¢®© ­ ­®«¥­²» ¯°¨ \¯®«­®¬ § ¯®«-­¥­¨¨" ��� ¢®¤®°®¤®¬. �³­ª²¨°­ ¿ «¨­¨¿ { ³°®¢¥­¼ �¥°¬¨ EF­¨¿ ¤«¨­» £° ´¥­®¢»µ ­ ­®³· ±²ª®¢. �²¬¥²¨¬, ·²®¢ ±«³· ¥ ¯®±«¥¤­¥© ¬¥²®¤¨ª¨ ½ª±¯¥°¨¬¥­² ¬®¦­® ¬®-¤¥°­¨§¨°®¢ ²¼, ¯®¬¥¹ ¿ ��� ­  °¿¤ ª°¥¬­¨¥¢»µ ­ -­®¯°®¢®«®ª (±µ¥¬ , ¯°¨¬¥­¥­­ ¿ ¤«¿ ±®§¤ ­¨¿ ³§ª¨µ��� [22]). �°¨  ¤±®°¡¶¨¨ �- ²®¬®¢ ½²® ®¯¿²¼ ¯°¨¢¥-¤¥² ª \° §¡¨¥­¨¾" «¥­²» (¯®¤®¡­® °¨±. 3) ­  ¤¢¥ §®-­»: ±¢®¡®¤­»© ®² \¬ ±ª¨" ³· ±²®ª £° ´ ­®¢®£® ²¨¯ (§®­  I) ¨ ³· ±²®ª ± ®¤­®© ®²ª°»²®© ±²®°®­®© £° -´¥­ , ­¥ ¢»£®¤­»© ¤«¿  ¤±®°¡¶¨¨ ¢®¤®°®¤  (§®­  II)[9]. � ¬¥²¨¬ ² ª¦¥, ·²® ±µ¥¬» ¤ ­­»µ ½ª±¯¥°¨¬¥­-²®¢ ¡¥§³±«®¢­® ¯°¨¬¥­¨¬» ¨ ¢ ±«³· ¥ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¿¢ ª ·¥±²¢¥  ¤±®°¡¨°®¢ ­­»µ  ²®¬®¢ ´²®°  (¨«¨ ª¨±-«®°®¤ ) ¤«¿ ±®§¤ ­¨¿ ��� ± ­ ­®³· ±²ª ¬¨ ¨§ ´²®°-£° ´¥­ , FG (¨«¨ ®ª±¨¤  £° ´¥­ , OG). �®¤®¡­»©¢»¢®¤ ®±­®¢»¢ ¥²±¿ ­  ¡®£ ²®¬ ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­®¬¨ ²¥®°¥²¨·¥±ª®¬ ¬ ²¥°¨ «¥ ¢ ¯« ­¥ ¯®«³·¥­¨¿ OG- ¨FG-­ ­®±²°³ª²³° [23].�°¥¤«®¦¥­­»¥ ±²°³ª²³°» ª¢ ­²®¢»µ ²®·¥ª ­  ®±-­®¢¥ ��� ¿¢«¿¾²±¿ ¯¥°±¯¥ª²¨¢­»¬¨ ­ ­®¬ ²¥°¨ « -¬¨ ¤«¿ ­ ­®½«¥ª²°®­¨ª¨ ¨ ®¯²¨ª¨ ¢ ±¨«³ ®±®¡¥­­®±-²¥© ±¢®¨µ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨µ ±¯¥ª²°®¢. � ¤ «¼­¥©¸¥¬¬®¦­® ¡³¤¥², ­ ¯°¨¬¥°, ±®§¤ ¢ ²¼ ­ ­®° §¬¥°­»¥ ®¡-

« ±²¨ «¾¬¨­¥±¶¥­¶¨¨ ª ª ½«¥¬¥­²» ­ ­®®¯²¨·¥±ª¨µ¨ ´®²®½«¥ª²°¨·¥±ª¨µ ³±²°®©±²¢.� ¡®²  ¢»¯®«­¥­  ¯°¨ ¯®¤¤¥°¦ª¥ £° ­²®¢ ����(#11-02-01453a) ¨ ¯°®£° ¬¬» �°¥§¨¤¨³¬  ���(#24). � ±·¥²» ¡»«¨ ¯°®¢¥¤¥­» ¯°¨ ¯®¬®¹¨±³¯¥°ª®¬¯¼¾²¥°­®£® ¢»·¨±«¨²¥«¼­®£® ª®¬¯«¥ª± \�®¬®­®±®¢" ���.1. L.A. Ponomarenko, F. Schedin, M. I. Katsnelson et al.,Science 320, 356 (2008).2. S. Dreoscher, H. Knowles, Y. Meir et al., Phys. Rev. B84, 073405 (2011).3. J. Lu et al., Nat. Nanotech. 6, 248 (2011).4. V. Gupta et al., J. Am. Chem. Soc. 133, 9960 (2011).5. H. Sevincli, M. Topsakal, and S. Ciraci, Phys. Rev. B78, 245402 (2008).6. Z.M. Ao, A.D. Hernandez-Nieves, and F.M. Peeters,Appl. Phys. Lett. 97, 233109 (2010).7. X. Li, X. Wang and L. Zhang, Science 319, 1229 (2008).8. D.V. Kosynkin et al., Nature 458, 16 (2009).9. D.C. Elias, R.R. Nair, T.M.G. Mohiuddin et al.,Science 324, 236 (2009).�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 5 { 6 2012
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