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МОДЕЛЬ РЕАЛИСТИЧНОГО РАСПРЕДЕЛЕНИЯ ФТОРА НА ГРАФЕНЕ И ЕЕ 
ПРИЛОЖЕНИЕ К ИССЛЕДОВАНИЮ ЭЛЕКТРОННОГО ТРАНСПОРТА 
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В рамках стахастического молекулярно-динамического моделирования был развит 
метод быстрой генерации фторированных графеновых структур с настраиваемым типом 
распределения фтора. Электронные транспортные свойства фторированного графена были 
исследованы в широком интервале степени фторирования и способа упорядочения. Была 
обнаружена заметная корреляция между степенью регулярности в распределении графена и 
транспортными свойствами. В частности, предложенное рассмотрение позволяет 
воспроизвести два свойства, наблюдаемые ранее экспериментально - электрон-дырочную 
асимметрию и пик в проводимости в районе 10% концентрации фтора [1]. 
 

 
Рис. 1. Схематическая иллюстрация моделируемой системы 
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