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Окончание таблицы

Молекула Е0, кДж/моль Еэл, кДж/моль qmax
H+ Ех, эВ 

Изомер 5 -3026617 -9358568 +0,120 3,24 

Изомер 6 -3026611 -9451324 +0,137 3,70 

Изомер 7 -3026600 -9459366 +0,139 3,75 

Изомер 8 -3026459 -9543243 +0,204 3,92 

Изомер 9 -3026605 -9685877 +0,138 4,28 

Изомер 10 -3026603 -9584300 +0,137 4,28 

Изомер 11 -3026606 -9710949 +0,137 4,31 

 
Выводы 

 

Таким образом, авторами впервые были по-
лучены оптимизированные атомно-молекуляр-
ные структуры различных конфигураций изо-
меров графена из 7 гексагонов методом DFT, 
рассчитаны квантово-химические параметры 
(Е0, Еэл, qmax

H+, Ех), распределение электронной 
плотности на атомах, которая находится в пол-
ном соответствии с законом сохранения энер-
гии и др. Было показано, что энергия запре-
щенной зоны изомеров изменяется в зависи-
мости от конфигурации, что в очередной раз 
доказывает общеизвестную теорию химическо-
го строения Бутлерова – структура молекуляр-
ной системы определяет ее свойства. А это от-
крывает возможность управлять скоростью 
движения электронов, что в конечном счете по-
зволит управлять вычислительной скоростью 
компьютеров на графеновой элементной базе, 
т. е. появляется возможность разработать ком-
пьютеры на графеновой элементной базе с за-
ранее заданной скоростью обработки информа-
ции, причем она будет на два порядка больше, 
чем на элементной базе на основе кремния. 
Очевидно, можно предположить, что получен-
ная зависимость будет характерна для любого 
количества гексагонов в изомерах графенов. 
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THEORETICAL ESTIMATION OF THE ENERGY OF THE FORBIDDEN ZONE  
OF GRAPHENE ISOMERS FROM 7 HEXAGONS 
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Abstract. The DFT method was used to perform a quantum-chemical calculation of graphene isomers from 7 
hexagons. The energy of the forbidden zone of these models is estimated theoretically. It is shown that the energy of 
the forbidden band depends very significantly on the structure of the configuration of the isomers of the studied 
graphene. 
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