LEHET-E TOKELETES NANOELEKTRONIKAI ESZKOZOKET
KESZITENI TOKELETLEN GRAFENBOL?

A grafén a grafit egyetlen kristalysikja, szénatomok
batszoges rdcsba rendezett hdlozata. Ez a 2004-ben
eloallitott anyag, kiilonleges tulajdonsagai miatt, esé-
lyes lebet a szilicium ,levaltasara” a nanoelektronikad-
ban. Ha grafént ipari skalan akarunk eloallitani, erre
a kémiai gozfazisi levalasztds modszere (CVD) bhasz-
nalhato. Viszont ez a modszer ,tokéletlen” grafént hoz
letre, ugyanis a grafénsikok sok kis kétdimenzios krisz-
tallitbol, domeénbdl, dllanak. Ebben a cikkben azt a
kérdeést jarjuk koriil, hogy ez a polikristalyos grafén
alkalmas-e nanoelektronikai célokra.

Mi a grafén?

A grafitceruzat mindannyian ismerjik, tudjuk, ha a gra-
fitot végightizzuk a papiron, nyomot hagy. Ennek oka a
grafit anyagszerkezetében rejlik: ez egy Ggynevezett ré-
teges anyag, ahol a rétegeken beliil az atomok er&sen
kotédnek egymashoz, am a rétegek kozott gyenge van
der Waals-kotés van, ezért a rétegek konnyen elvalaszt-
hatok egymastol. Le lehet-e valasztani egyetlen réteget
a grafitbol? Andre Geim és Konstantin Novoselov 2004-
ben megmutatta, hogy ez valéban lehetséges, az igy
kapott egyetlen atomiréteg-vastagsagnyi grafit neve
grafén. Geim és Novoselov nemcsak létrehoztik a gra-
fént, hanem ennél sokkal tobbet tettek: okosan terve-
zett kisérletekkel megvizsgaltak e leheletnél vékonyabb
Uj anyag jellemzait, és igen izgalmas, igéretes tulajdon-
sagokat talaltak. Nem csoda, hogy ez a két kutatd mar
2010-ben elnyerte a fizikai Nobel-dijat [1].

Miért fontos a grafén?

G. E. Moore még 1965-ben észrevette [2], hogy a szili-
cium alapu integralt aramkorok ,strdsége” (azaz az
egységnyi feltletre jutd aramkori elemek szdma) ex-
ponencialisan novekszik. Bizonyara Moore maga sem
hitte volna, hogy ez a tendencia évtizedeken keresz-
til folytatodni fog [3]. Példaul egy mai kommersz
flash memoria eszkdz (,pendrdjv’) 64 Gigabyte-os,
ami azt jelenti, hogy néhany négyzetmilliméter tertile-
ten 64-1024°-8 = 5,5-10" bitet tarol. De a szakért6k
szerint (www.itrs.net) az exponencialis novekedés
nem tarthat akarmeddig — a sziliciumtechnologia fizi-

A 2013. évi Magyar Fizikus Vandorgytlésen elhangzott elGadas irott
viltozata. Tovabbi informaciok: http://www.nanotechnology.hu

! A grafén elGallitas céljara természetesen nem ,ceruzagrafitot”,
hanem mesterségesen elGallitott grafit egykristalyt (Highly Oriented
Pyrolytic Graphite, HOPG) hasznalnak.
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kai tulajdonsagai 2020 koril megallitjiak a novekedést.
Ezért a mikroelektronikai ipar — amely lassan nano-
elektronikdba megy at, hiszen egy mai integralt 4ram-
kor vonalszélessége 30 nanométer kortl jar — keresi,
mivel lehet majd a sziliciumot felvaltani.

Egyik, talan legigéretesebb ,jelolt” a grafén [4].
Nem csoda, hiszen a grafénben a toltéshordozok
mozgékonysiga 200000 ¢cm?/Vs korili — tobb, mint
szdzszor nagyobb, mint a sziliciumé. A grafén héveze-
t6 képessége is kivalo, ami megoldhatja azt a sulyos
problémat, hogy a miniatiirizalassal egyttt novekszik
az integralt aramkorok altal termelt hé.

Eléallitas — tépés és CVD

Még nem beszéltink arrdl, tulajdonképpen hogyan
allitotta el6 Geim és Novoselov az egyetlen atomi réteg
vastag szénréteget? E modszer nagyszerlsége a hihetet-
len egyszeriségében rejlik: ragasztoszalagot nyomtak a
grafitkristaly feliletéhez és az ezen fennragadt néhany
atomréteg vastag graféndarabokat vékonyitottik to-
vabb gy, hogy ismételték a ragasztoszalagos levilasz-
tasi trikkot, egészen addig, amig egyetlen réteg ma-
radt. Ezt a trikkot nem tal nehéz utanozni, a mi labora-
toriumunkban, az MTA TTK Mdszaki Fizikai és Anyag-
tudomanyi Kutatéintézetében is megcsindlta a 2010-
ben ,Junior Prima” dijjal kitlintetett Nemes-Incze Péter
kollégank, ahogy ez az 1. abrdn latszik.!

Ez a tépéses” grafénelGallitasi modszer kivaldan al-
kalmas laboratériumi célokra, példaul graféntranzisz-
tort is létrehoztak mar igy elillitott grafénbdl. Am ha a
grafént ipari skdlan (tonnaszamra) szeretnénk elGallita-
ni, akkor mas modszer utan kell nézniink! A manapsag
legigéretesebb ilyen modszer az Ggynevezett kémiai
g6zfazis levalasztas (Chemical Vapor Deposition,

1. dbra. A grafén tépéses” eldallitasa. A grafitkristalyrol ragaszto-
szalaggal téptink le rétegeket.
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CVD). A CVD modszerben valamilyen széntartalmu
gazt (példaul metint) engednek egy magas hémérsék-
letre (1000 °C) fatott atmeneti fém (példaul réz) felilet-
re. A folyamat paramétereinek (hémérséklet, nyomas
stb.) ligyes megvalasztasdval elérhetS, hogy egyetlen
grafitréteg (azaz grafén) keletkezzen a hordozo felile-
ten. A CVD modszerrel akar méteres grafénrétegeket
lehet létrehozni, s6t a modszer folyamatos tizemre is al-
kalmas, amikor egy elméletileg ,végtelen hossza” és
akar méternyi sz€les grafénszalagot hoznak létre.

A CVD modszer tehit alkalmas arra, hogy olcson és
ipari méretekben dllitsunk el grafént. Am van egy
szépséghibdja: a CVD modszerrel késziilt grafén poli-
kristalyos, azaz apr6, 100-1000 nm méretd, szabalytalan
alakd lemezkékbdl all, mint a 2. dbra mutatja. A CVD
grafén azért polikristilyos, mert amikor a metan érint-
kezésbe kertl a rézfeltlettel, egyszerre sok helyen in-
dul meg a kristalyosodas. Az igy képzdds kis grafénle-
mezkék mindaddig novekednek, amig Ossze nem ér-
nek (3. abra), ekkor az érintkezési vonalon szemcse-
hatar alakul ki. A grafén szemcsehatar ugyanugy krisz-
tallitok kozotti hatdr, mint a szilardtestfizikdban meg-
szokott szemcsehatarok, de mivel a grafén kétdimen-
zios (2D) kristaly, a szemcsehatar egydimenzios (1D),
vonalszerd objektum lesz. A két, egymas felé novekvd,
majd érintkezd grafénszemcse kristalytani orientacioja
altalaban eltérG, a szemcsehatiar mentén tgy kell elhe-
lyezkednie a szénatomoknak, hogy a kétféle, eltérs

Természetesen a HOPG grafit tépésével kapott gra-
fén rétegek sem tokéletes egykristalyok, azok is tartal-
mazhatnak szemcsehatarokat. Csakhogy ebben az
esetben a szemcsék egyrészt sokkal nagyobbak, mas-
részt a szemcesehatarok szabdlyosabbak. A cikk kovet-
kez6 részében részletesen megvizsgaljuk, mit jelent
ez a ,szabalyossag” és melyek a kovetkezményei.

Szabalyos és szabdlytalan szemcsehatarok

A tokéletes grafén egykristalyban minden szénatomnak
pontosan harom szomszédja van és a szénatomok
harom kotése a grafén sikjaba esik, a kotések egymas-
sal 120 fokos szoget zarnak be. A szénnek ezt a modo-
sulatdt nevezi a szaknyelv — bar taldn kicsit pongyolan
— ,sp® hibridizdci6”-nak. A grafénben a szénatomok
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2. abra. Ez a pasztazd erémikroszkopos (AFM, Atomic Force Micros-
copy) kép a CVD grafén doménszerkezetét mutatja. A domének hatar-
vonalai a képen feketék. A fehér vonalak a grafén felgyirédései. Az
egyes szemcsék kristalytani orientaciojat kiilonbozs — attetszé — sziir-
kedrnyalatok jelzik. (Nemes-Incze Péter (MTA TTK MFA) felvétele.)

racsa tokéletesen szabalyos hatszogricsot alkot. Mi
torténik, mikor két, egymas felé novekvs grafénszem-
cse Osszeér? Lehetséges-e Gigy ,0sszevarrni” a két ra-
csot, hogy ,ne torjon meg az sp® rics”, azaz mindegyik
szénatomnak tovabbra is pontosan hirom szomszédja
legyen? Igen, lehetséges, ehhez azonban feltétlentl
sziikséges, hogy a szemcsehatir mentén a racsba 6tszo-
geket és hétszogeket (s6t, esetleg négy-, nyolcszoge-
ket!) épitstink be, hiszen eziltal tud a grafénrics kris-
talytani irinya ,elgdrbiilni”. A 4. dbrdn latunk egy ilyen
szemcsehatar-konstrukciot. Az ilyen grafén szemcseha-
tarokat, ahol megmarad az sp® rics, a tovabbiakban
,szabalyos” szemcsehatarnak nevezzik.

Ha azonban mélyebben szeretnénk megérteni, mi
torténik, amikor két novekvs grafénszemcse Osszeér
és a valosaghoz kozelebb allo szemcsehatar-szerkeze-
teket szeretnénk létrehozni, akkor szamitdgépes szi-
mulaciot kell végezniink. Belga kollégainkkal egytitt-
muikodve irtunk erre a feladatra egy Monte-Carlo-
modszeren alapuld programot. A program mikodése
az 5. abran lathat6.

3. abra. Ez a szamitogépes szimulacié a CVD grafén krisztallitok novekedését mutatja. A szemcsék novekedése mindaddig tart, amig 6ssze-
érnek. A kiilonboz6 sziirkedrnyalatok a kiilonbozé kristdlytani orientdcioknak felelnek meg. (Philippe Lambin (Namuri Egyetem, Belgium)

szimuldcioja.)
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4. dbra. Szabalyos grafén szemcsehatar. A két, kizarolag hatszogek-
bdl allo grafénszemesét egy 5-6-7 szogekbdl 4llo hatdrvonal, a szem-
csehatar koti 0ssze gy, hogy minden szénatom tovabbra is harom
koordinacios marad. Sziirke arnyalattal jeloltik a nemhatszoges gyu-
riket. A nyilak a két grafén szemcsén a preferalt terjedési irinyokat
mutatjak (Ggynevezett ,cikcakk irinyok”, lisd még a 6. abrat is).

Azonban az igy létrejott szimulalt szemcsehatar-
szerkezetekben altalaban megtorik az sp? racs, azaz a
szemcsehatiarban nem c¢sak harmas, hanem Kkettes
koordinacidja szénatomok is el6fordulnak. Sét, a két-
dimenzi6s racsban helyenként kis ,folytonossagi hia-
nyok”, azaz vakanciak is keletkeznek, rdaddsul nem
csak 5-6-7, hanem 4-8 tag( széngydrik is el6fordul-
nak. Az ilyen grafén szemcsehatarokat ,szabalytalan”
szemcsehataroknak hivjuk.

Napjainkban mar ott tart a nanotudomany, hogy ké-
pesek vagyunk atomi felbontdssal vizsgilni az anya-
gok feliiletét. Ugyan ez csak bizonyos anyagokon és
kulonleges kortilmények kozott lehetséges, de mégis
léteznek mar atomi felbontasa technikdink — példaul a
pasztazd  alagat-mikroszkopia (Scanning Tunneling
Microscopy, STM) és a nagyfelbontdsi transzmisszios
elektronmikroszkopia (High Resolution Transmission
Electron Microscopy, HRTEM). A pisztiz6 alagutmik-
roszkop elvi mikodése igen konnyen megérthets [S]:
kell egy nagyon hegyes td — idedlis esetben csak
egyetlen atom legyen a hegyén! — és egy olyan finom
mozgatd szerkezet, ami a td hegyét nanométer alatti

5. dbra. Szemcsehatdr-képzédés szimuldcioja.

(2,1
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pontossaggal képes mozgatni a vizsgalt minta feltlete
folott. A td és a minta kozé fesziltséget kapcsolunk
(volt nagysagrendben) és olyan kozel visszik a tdt a
feltlethez, hogy még éppen ne érjen hozza. Ha mar
elég kozel értek egymashoz, akkor megindul kozottiik
a kvantummechanikai alagtatiram. Ezutan a tdvel vé-
gigpdsztizzuk a minta feliiletét és egy szamitogép
képernydjén kialakul a minta atomi felbontast képe. A
valosdgban ahhoz, hogy ez mikodjon, természetesen
sok gyakorlati nehézséget le kell kiizdeni, példaul na-
gyon fontos a rezgéscsillapitds, a termikus drift kiki-
szobolése, és igy tovabb.

Az STM és HRTEM mérések bebizonyitottak, hogy a
HOPG grafit tépésével kapott grafénmintdkban a szem-
csehatarok tobbnyire ,szabilyos” szerkezetlek, de a
CVD grafénmintakban legtobbszor ,szabalytalanok”.

A CVD grafén polikristalyos
— leroml6 tulajdonsdgok!

Miért fontos, hogy milyen egy grafén szemcsehatar?
Azért nagyon fontos, mert a szemcsehatirok lényege-
sen befolyasoljak a grafén tulajdonsagait — nemkiilon-
ben, mint a haromdimenzios kristalyok esetén, ahol
az anyag tulajdonsagait szintén meghatarozza a szem-
csehatarok milyensége. A mérések szerint a CVD gra-
fénben a toltéshordozok mozgékonysiga tobb nagy-
sagrenddel rosszabb, mint az egykristalyos grafénben
és ez rossz hir a nanoelektronikai alkalmazasok szem-
pontjabol.

Ezért osztalyunkon részletesen megvizsgaltuk, ho-
gyan befolyasolja a szemcsehatarok atomi szerkezete
azok elektronszerkezetét €s transzporttulajdonsagait.
Megkerestiik, hogy a szemcsehatdr-szerkezet miféle
tulajdonsagai, jellemz6i gyakorolnak hatast és ponto-
san milyen hatéast a transzporttulajdonsagokra.

Legfontosabb kisérleti eszk6ziink az alagatmikrosz-
kop (STM), annak topogrifiai és spektroszkodpiai mod-
jaban. Anélkul, hogy a részletekbe mennénk, csak any-
nyit fontos tudnunk, hogy az STM mind a minta feltle-

tének geometridjardl, mind
elektronszerkezetérél — atomi

(vagy még finomabb) skalan
szolgiltat informiciot. Am a
nanoskalaji mérések helyes
értelmezéséhez elengedhetet-
lentil sziikségtink van a szami-
togépes szimuldciora, ugyanis
a nanovilagrol tudositd min-
den mérés kozvetett mérés. A
grafén szemcsehatarok elméle-
ti vizsgalatiban szimos mod-
szert hasznalunk:

1. A szemcsehatarok geo-
metriai szerkezetét (az atomok
elhelyezkedését) és a szemcse-
novekedés folyamatat moleku-
ladinamikai és Monte-Carlo-
programokkal modellezziik.
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6. dbra. Grafén szemcsehataron keresztili elektrontranszport hullimcsomag-dinamikai szimulacio-
ja. A bal oldali abra a rendszer geometridjat mutatja. A szimulalt STM td az egyik szemcse folott 4ll.
A hullamcsomag foliilrél (a td tombi anyagabol) érkezik. A jobb oldali dbran az elektron megtala- s
lasi valoszintségét mutatjuk be az E,—2,4 eV energidn. Az STM td kortli kozeltérben eltérd sziirke-
ségi skalat alkalmaztunk, mint a tavoltérben. Figyeljuk meg a szemcsehatdron az elektronhullam
torését és visszaverddését, valamint a preferlt terjedési iranyok eltérését a két szemcsében!

2. A szemcsehatarok elektronszerkezetét kvantum-
mechanikai elsé elveken alapuldé DFT (stGrdségfunk-
cional) szamitasokkal térképezziik fol.

3. Az elektron szemcsehatiron val6 atjutdsat hul-
limcsomag-dinamikai szimuldcioval [6] kovetjiik nyo-
mon.

Sz0g és szerkezet

Azt mar régota tudjuk (Wallace szamolta ki 1947-
ben?), hogy a grafénsikban az elektronok mozgasa
irdnyfiggd (anizotrép). Az anizotropia anndl kifeje-
zettebb, minél inkabb eltér az elektron energidja a
Fermi-energiatol.’ Ez azt jelenti, ha a grafén vezets-
képességét ugy mérjik, hogy az egyik elektroda rog-
zitett, a masik elektrodaval pedig egy korvonal men-
tén korbejarjuk azt, akkor a vezetSképesség szogflig-
¢6. Az effektus gyakorlati kimutatasahoz alacsony
hémérsékleten és elég kicsi (mikronnyi méretd) mé-
rékorsugaron kell mérni. Mi torténik, ha egy szem-
csehatar két oldalara elektroddkat helyeziink és mér-
juk a szemcsehataron keresztili vezetGképességet? A
szemcsehatar mentén két, eltérd kristalytani orienta-
cioju graféndarab talalkozik. Az elektronok az egyik
szemcsérdl a masikra akkor tudnak konnyen athalad-
ni, ha a preferilt terjedési irinyok a két szemcsében
jo kozelitéssel megegyeznek. Ha nem egyeznek meg
a preferilt terjedési irdnyok, akkor torési, visszave-
rédési jelenségek lépnek fol — ezek csokkentik az
elektron atjutisinak valdszintségét. Ilyen torést és

* 1947-ben még nem létezett a ,grafén” fogalom. Wallace a tombi

grafit elektronszerkezetét akarta kiszamolni, de ehhez elsé 1épés-
ként a grafit egyetlen szénsikja (tehat voltaképpen a grafén) elekt-
ronszerkezetét szamitotta ki. Akkor még senki sem gondolhatott
arra, hogy néhiny évtized mulva az egyetlen atomiréteg-vastagsaga
szénsikot kisérletileg el fogjak allitani és elektronszerkezetét ki
fogjak mérni, igazolva Wallace eredményeit.

* A kondenzilt anyagokban az elektronok alulrél folfelé tltik be
a rendelkezésre allo energiaszinteket. A Fermi-energia a legmaga-
sabb betoltott szint energidja — az e folotti allapotok tresek. (Ez a
kijelentés szigortan véve csak abszolat nulla hémérsékleten igaz.
Magasabb hémérsékleten, a termikus gerjesztés miatt, a Fermi-
energia alatt is vannak tres dllapotok és folotte is talalhatéak be-
toltottek.)
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visszaverést mutatunk be a 6.
dabran, hullimcsomag-dinami-
kai szimuldcié [7] segitségé-
vel. Tehat megfogalmazhatjuk
a felismerést: a grafén szem-
csehatar vezetSképessége fligg
a két csatlakoz6 szemcse kris-
talytani orientacidjanak elté-
rési szogeétol.

A szemcsehatdrok elekt-
ronszerkezetének bemutata-
sahoz be kell vezetnink az
allapotstriség (Density of
States, DOS) fogalmat. Ez a
kondenzalt anyagok fizikaja-
ban nagyon gyakran hasznalt
fuggvény azt mondja meg, hogy adott E energia korii-
li kis AE energia-intervallumban hiny energiadllapot
helyezkedik el. A DOS fiiggvény ismeretében az adott
anyag szamos tulajdonsagat ki tudjuk szamitani, ,meg
tudjuk josolni”, példaul az elektromos és hévezets-
képességét, optikai tulajdonsagait stb. Egy adott
anyag allapotsiridsége két dologtdl fiigg: az anyagot
felépité atomok fajtajatol és elrendezésiik mikéntjétdl.
(Szabalyos kristalyok esetén az atomi elrendezés tér-
ben periodikus, ezért itt az atomi elrendezést kristaly-
szerkezetnek hivjuk.) A DOS fliggvényt kvantumme-
chanikai médszerekkel (példaul DFT technikaval) ki
lehet szamitani és szimos modon meg is lehet mérni
(példaul az STM miuszer segitségével tgy, hogy val-
toztatjuk a tdre adott fesziiltséget — ezt a technikat
hivjuk alagat-spektroszkopianak).

A 7. abran egy szamitogépes kisérletet mutatunk
be, amelynek segitségével megvizsgaltuk [8], hogyan
fligg a szemcsehatarok elektronszerkezete a geomet-
riai szerkezetiiktSl. A kiindulé rendszer egy szaba-
lyos szemcsehatar, e szemcsehatar DOS fliggvényét
lathatjuk a jobb als6é panelen. Ez egy ,unalmas”, sima
figgvény és a Fermi-energidn nem tartalmaz allapo-
tokat. Ahogy fentebb irtuk, a CVD grafénben altala-
ban szabalytalan szemcsehatirok fordulnak els —
olyanok, ahol sériil az sp® racs, a szénatomok egy
részének nincs hirom kotése, csak ketts. Ezt a hely-
zetet gy modelleztik, hogy a szabalyos szemcseha-
tarbol kivettiink egy atomot, majd Ggynevezett ,geo-
metriai relaxaciot” végeztink. A geometriai relaxdcio
azt jelenti, hogy az egyes atomokra hato erdket figye-
lembe véve hagyjuk az atomokat elmozdulni mind-
addig, amig az Osszes atom meg nem taldlja egyensu-
lyi helyzetét. Igy voltaképpen a rendszer mechanikai
energidjat minimalizdljuk,* amire azért van sziikség,
mert egy atom mesterséges eltavolitasaval felborul az
egyes atomokra hato erdk egyensulya, tehat meg kell
keresnlink az Gj egyensulyi konfiguraciot. Erre a rela-
xalt geometridra azutdn ismét kiszamoljuk az elektro-

*Ilyenkor altaliban nem keressiik meg a globalis minimumot (az-
az azt az atomi konfigurdciot, amely a lehetS legkisebb energiat
eredményezi), hanem csak a kiindulé konfiguracidhoz legkozeleb-

bi lokalis minimumot.
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nok allapotstriségeét.
egyszerd végtelen grafénsik-
ban az Osszes szénatom kor-
nyezete pontosan azonos —
egyforma az 0sszes kotésszog
(120 fok) és kotéstavolsig
(0,142 nm). Am egy szemcse-
hatarban tobb, kiilonbozé
helyzetd atom talalhatd, ame-
lyeknek ,szomszédsig szer-
kezete” (kotéseik szama, szo-
ge és tavolsaga) eltér egymas-
tol. Azért, hogy teljes képet
kapjunk a rendszer viselkedé-
sérél, az Osszes lehetséges
modon  eltavolitottunk  egy-
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7. abra. Ebben a szamitogépes kisérletben a bal oldalt bemutatott szabalyos szemcsehatarbol az
osszes lehetséges modon eltavolitunk egy-egy atomot, majd relaxiljuk a geometridkat — lasd a ko-

zépsG panelt. A jobb oldali panelen dsszehasonlitjuk az eredeti (szabalyos, periodikus) szemcse-

egy szénatomot, mindegyik i
esetre elvégeztik a geomet-
riai relaxdciot és az allapotsi-
riség-szamitast. Az igy kapott szemcsehatiar-geomet-
riakat és DOS figgvényeket mutatja be a 7. dbra.

A szabdlytalan szemcsehatarokra kapott DOS fligg-
vények bonyolult szerkezettiek és jocskan kilonboz-
nek egymastol. Mégis, mi benniik a k6z6s? Egyrészt
mindegyik szabdlytalan szemcsehatarra szamolt DOS
figgvény sok csucsot tartalmaz, szemben a szabdlyos
szemcsehatarra kapott sima fliggvénnyel. Masrészt
megfigyelhetjik, hogy a szabalytalan szemcsehatarok
jelentds értékd allapotsiriséggel rendelkeznek a Fer-
mi-energia kortli energiatartomdnyban, holott a sza-
bilyos szemcsehatdr dllapotstrisége itt igen kicsi.
Vannak olyan atomi elrendezések is, ahol magan a
Fermi-energian is cstcsot latunk!

Amikor az elektron athalad egy szabalytalan grafén
szemcsehataron, ezekkel a nagy allapotsiriségd, a
Fermi-energidhoz kozeli elektronallapotokkal taldlja
magat szembe, ezeken kell jatktizdenie magat”, ami
ritkdn sikeril neki. Tehat kicsi az 4dtmeneti, viszont
nagy a visszaverddési valoszinlség, ezért mondjuk,
hogy ezek a szemcsehatarra lokalizalt allapotok tgy-
nevezett szorocentrumok. Végeredményben draszti-
kusan lecsokken a szemcsehatar vezetSképessége.
Ezaltal sikertlt megértentink azt a kisérleti tapasztala-
tot, hogy a CVD grafén vezetGképessége messze el-
marad a tépett” grafén vezetGképességétdl.

Lehet-e tokéletes nanoelektronikai eszkozoket
késziteni tokéletlen grafénbdl?
A cimben feltett kérdésre  feltételes igennel” tudunk

valaszolni. Megmutattuk, hogy a grafén szemcsehata-
rok elektromos tulajdonsigai erGsen fliggenek a szer-

hatar-allapotstriségét a szabalytalan szemcsehatirok allapotstriségeivel. Az energiaskala nulla-
pontjat a Fermi-energidhoz igazitottuk.

kezetikt6l. Azok a szemcsehatarok, ahol megmarad a
szénatomok harmaskotést hialozata (sp? racs), sokkal
kisebb akadalyt jelentenek az elektronok szamara,
mint azok a szemcsehatarok, ahol sériil a harmaskoté-
st halozat, azaz kettés koordinacioju szénatomok és
vakancidk jelennek meg — ugyanis ezek ers szoro-
centrumot képeznek az elektronok terjedése szamara.
Ahhoz, hogy a kémiai g6zfazisa levilasztassal (CVD
modszer) el&allitott grafénben oOhatatlanul létrejové
szemcsehatarok ne rontsik le drasztikus modon a
grafén elektromos tulajdonsagait, sziikséges volna a
CVD technolbgia paramétereinek jobb kézbentartidsa,
finomhangolasa (,szemcsehatar mérnokség”), ami al-
tal olyan szemcsehatarokat lehetne létrehozni, ame-
lyek ,baratsigosabban” viselkednek az elektromos
transzport szempontjabol, azaz kevesebb szoérocent-
rumot tartalmaznak.
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