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Abstract.  The article examines the modeling of the electronic properties of a
graphene sheet modifi ed with alkali halide crystals, including NaI, KI, RbI, and LiI. 
The main objective of the study is to identify the infl uence of alkali metal and halogen 
incorporation on the electronic structure of graphene and to assess the prospects of 
using the resulting composites in nanoelectronics. The density functional theory method 
implemented in the Atomistix ToolKit software package was applied for the calculations. 
This approach ensures high accuracy in describing interatomic interactions and makes 
it possible to analyze both the energetic and structural characteristics of the material. 
During the simulations, changes in the density of states spectrum, the Fermi level, and 
the band structure were investigated. The results revealed that the incorporation of 
alkali metal and halogen ions leads to local symmetry breaking of the graphene lattice, 
resulting in the formation of additional energy levels near the conduction and valence 
bands. These eff ects indicate the possibility of targeted control over the electronic 
properties of graphene through chemical modifi cation. In particular, the emergence of a 
band gap, absent in pristine graphene, was observed, which is of signifi cant importance 
for expanding the scope of its practical applications. It should be noted that the obtained 
results are consistent with current studies in the fi eld of functional materials and confi rm 
the high sensitivity of graphene to external infl uences, including doping and surface 
adsorption. The conducted modeling thus demonstrates the potential of graphene as 
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a platform for creating new materials with tunable properties and opens avenues for 
further research in the fi eld of two-dimensional systems.

Key words: carbon sheet, graphene, graphene modifi cation, NaI, KI, LiI, and RbI 
nanocrystals, density of states, total energy
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Аннотация. Мақалада NaI, KI, RbI жіне LiI сияқты сілтілігалоидты 
кристалдармен модификацияланған графен қабатының электрондық қасиеттерін 
модельдеу қарастыралады. Зерттеудің негізгі мақсаты – сілтілік металдар мен 
галогендердің енуінің графеннің электрондық құрылымына əсерін айқындау жəне 
алынған композиттердің наноэлектроникадағы қолдану мүмкіндіктерін бағалау 
болып табылады. Есептеулерді жүргізу үшін Atomistx ToolKit бағдарламалық 
ортасында жүзеге асырылған тығыздық функционалы əдісі қолданылды. Бұл 
тəсіл атомаралық өзара əрекеттесулерді жоғары дəлдікпен сипаттауға жəне 
материалдың энергетикалық əрі құрылымдық сипаттамаларын талдауға мүмкіндік 
береді. Модельдеу барысында күй тығыздығы спектріндегі, Ферми деңгейіндегі 
жəне зоналық құрылымдағы өзгерістер зерттеледі. Нəтижелер көрсеткендей, 
сілтілік металдар мен галоген иондарының енуі графен торының симметриясын 
жергілікті түрде бұзып, өткізгіштік жəне валенттік зоналар маңында қосымша 
энергетикалық деңгейлердің түзілуіне алып келеді. Бақыланған құбылыстар 
графеннің электрондық қасиеттерін химиялық модификация арқылы мақсатты 
түрде басқару мүмкіндігін көрсетеді. Атап айтқанда, таза графенде болмайтын 
тыйым салынған зонаның ашылуы анықталды, бұл оның практикалық қолдану 
салаларын кеңейту үшін маңызды. Айта кетерлігі, алынған  нəтижелер 
функционалды материалдар саласындағы қазіргі заманғы зерттеулерге 
сəйкес келеді жəне графеннің сыртқы əсерлерге, соның ішінде легирлеу мен 
беткі адсорбцияға жоғары сезімталдығын дəлелдейді. Бұл графен негізіндегі 
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модификацияланған құрылымдарды наноэлектроника элементтерін, сенсорлық 
құрылғыларды жəне электрондық өткізгіштік бақыланатын өзгерту қажет 
болатын басқа да технологияларды əзірлеуде болашағы зор етеді. Жүргізілген 
модельдеу графеннің реттелетін қасиеттері бар жаңа материалдарды жасау үшін 
платформа ретіндегі əлеуетін көрсетеді жəне екіөлшемді жүйелер саласында одан 
əрі зерттеулерге мүмкіндік ашады. 

Түйін сөздері: көміртек қабаты, графен, графенді модификациялау, NaI, KI, LiI 
жəне RbI нанокристалдары,  күй тығыздығы, толық энергия
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Аннотация. В статье рассматривается моделирование электронных свойств 
графенового листа, модифицированного щелочногалоидными кристаллами, 
включая NaI, KI, RbI и LiI. Основной целью исследования является выявления 
влияния внедрения щелочных металлов и галогенов на электронную структуру 
графена и оценка перспектив использования полученных композитов в 
наноэлектронике. Для проведения расчетов применен метод функционала 
плотности, реализованный в программной среде Atomistx ToolKit. Данный подход 
обеспечивает высокую точность описания межатомных взаимодейтсвий и позволяет 
анализировать энергетические, так и стурктурные характеристики материала. В 
ходе моделирования были исследованы в спектре плотности состояний, уровне 
Ферми и зонной структуре. Результаты показали, что внедрение ионов щелочных 
металлов и галогенов вызывает локальное нарушение симметрии графеновой 
решетки, что приводит к формированию дополнительных энергетических уровней 
вблизи зоны проводимости и валентной зоны. Наблюдаемые эффекты указывают 
на возможность целенаправленного управления электронными свойтсвами 
графена за счет химической модификации. В частности, было выявлено открытие 
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запрещенной зоны, отсутвующей у чистого графена, что имеет важное значение 
для расширения областей его практического применения. Следует отметить, что 
полученные результаты согласуются с современными исследованиями  в области 
функциональных материалов и подтверждают высокую чувствительность графена 
к внешним воздействиям, включая легирование и поверхностную адсорбцию. 
Это делает модифицированные структуры на основе графена перспективными 
для разработки элементов наноэлектроники, сенсорных устройств и других 
технологий, где требуется контролирумое изменение электронной проводимости. 
Проведенное моделирование демонстрирует потенциал графена как платформы 
для создания новых материалов с регулируемыми свойствами и открывает 
возможности для дальнейших исследований в области двумерных систем.

Ключевые слова: углеродный лист, графен, модификация графена, 
нанокристаллы NaI, KI, LiI и RbI,  плотность состояния, полная энергия

Кіріспе. Қазіргі заманауи нанотехнология жəне материалтану саласындағы 
зерттеулер түрлі көміртекті наноқұрылымдардың электрлік жəне құрылымдық 
қасиеттерін зерделеуге бағытталған. Бұл құрылымдардың ішінде графенге 
ерекше назар аударылады. Графен – көміртектің екі өлшемді аллотроптық түрі, ол 
бірегей физика-химиялық қасиеттерімен: заряд тасымалдаушыларының жоғары 
қозғалғыштығы, беріктігі, жылу мен химиялық тұрақтылығымен ерекшеленеді. 
Осы қасиеттерінің арқасында графен микроэлектроникада, сенсорларда, энергия 
жинақтау құрылғыларында жəне кванттық құрылғыларда қолдануға болашағы 
зор материал ретінде қарастырылады (Castro Neto et.al., 2009; Zhang et al., 2012)

Графенді функционалдаудың тиімді тəсілдерінің бірі – оның галогенденуі, 
бұл кезде галоген атомдарының (F, Cl, Br, I) қосылуы арқылы оның электрондық 
қасиеттері өзгереді. Мұндай графен туындылары – фторографен мен хлорографен 
– кең тыйым салынған аймаққа, жоғары химиялық тұрақтылыққа жəне бірегей 
оптикалық сипаттамаларға ие болып келеді (Karlicky et.al., 2013 a; Zboril 
et al., 2010). Атап айтқанда, фторографен диэлектрлік өтімділігімен жəне 
фотолюминесценциясымен графендік кванттық нүктелерге ұқсас қасиет көрсетеді 
(Robinson et.al., 2010; Feng et al., 2013), ал оның сипаттамаларын ендірілген фтор 
немесе басқа галоген атомдарының мөлшері арқылы дəл келтіруге болады (Poh 
et.al., 2013; Karlicky et al., 2013 b; Takagi et al., 2002). 

Графен құрылымына сілтілі галоидты қосылыстарды, мысалы NaI, KI, RbI, LiI 
енгізу – тағы бір маңызды бағыт болып табылады. Бұл кристалдар жоғары иондық 
қозғалғыштыққа жəне энергия деңгейлерінің кең диапазонына ие бола отырып, 
жүйенің электрондық күй тығыздығын (DOS) жəне толық энергиясын едəуір өзгерте 
алады (Han et.al., 2010; Osuna et al., 2010). Бұған дейін графеннің адсорбцияланған 
молекулалармен немесе нанокристалдармен өзара əрекеттесуі Ферми деңгейінің 
ығысуын, тыйым салынған аймақта қосымша энергия деңгейлерінің пайда 
болуын жəне электрондық күйлердің локализациясын тудыратындығы 
көрсетілген болатын (Chang et.al., 2011; Li et al., 2011; Zheng et al., 2012). Мұндай 
жүйелерді тығыздық функционалы теориясы (DFT) əдістері арқылы модельдеу 
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ерекше қызығушылық тудырады. Бұл əдістер графен мен енгізілген бөлшектер 
арасындағы өзара əрекеттесуді, тұрақтылығын жəне электрондық құрылымын 
кванттық-механикалық деңгейде болжауға мүмкіндік береді (Istlyaup et.al., 2024 
a; Istlyaup et al., 2024 b). Мысалы, галоидтармен модификацияланған графен 
құрылымдарын модельдеу арқылы алынған композиттердің наноэлектрондық 
құрылғылар мен сенсорлық платформалар элементтері ретінде қолдану əлеуетін 
бағалауға болады (Gopalakrishnan et.al., 2012).

Осы зерттеуде NaI, KI, LiI жəне RbI кристалдарын енгізу арқылы графен 
қабатының электрлік қасиеттері компьютерлік модельдеу арқылы зерттеледі. 
Зерттеудің мақсаты – бұл қосылыстардың электрондық күй тығыздығына, 
жүйенің толық энергиясына əсерін анықтау, сондай-ақ модификацияланған 
құрылымдардың тұрақтылығын жəне оларды функционалдық наноматериалдар 
ретінде қолдану мүмкіндігін бағалау. 

Материалдар мен зерттеу əдістер. 
Модельдеу
Берілген жұмыста DFT əдісі негізінде компьютерлік модельдеу жүргізілді. 

Есептеулер Atomistix ToolKit бағдарламалық кешенінде Virtual NanoLab интерфейсі 
арқылы жүзеге асырылды, ол гетероқұрылымдардың электрондық құрылымын, 
күй тығыздығын жəне толық энергиясын атомдық деңгейде есептеуге мүмкіндік 
береді. Барлық есептеулер LCAO базисі мен PBE (Perdew–Burke–Ernzerhof) 
алмастыру-корреляциялық потенциалы қолданылған жалпыланған градиентті 
жуықтау (GGA) шеңберінде орындалды.

Наноқұрылымдар ретінде көміртек қабаттары модельденді, олардың бетіне 
сілтілі галоидты қосылыстардың (NaI, KI, RbI, LiI) кристалдары орналастырылды. 
Геометриялық оңтайландыру қалдық күштер 0.05 эВ/Å-ден төмен мəнге жеткенше 
жүргізілді. Электрондық күй тығыздығы –30-дан +20 эВ-ке дейін энергия 
аймағында есептелді, ал энергетикалық тыйым салынған аймақ (энергетикалық 
саңылау) ең жоғары толтырылған жəне ең төменгі бос деңгейлер арасындағы 
айырма ретінде анықталды. 

Модельдеудің əдіснамасы модификацияланған нано-көміртекті құрылымдарды 
кванттық сипаттау бойынша бұрынғы табысты зерттеулерге негізделген 
(Istlyaup et al., 2024 b), олар табиғаты əртүрлі енгізілімдермен əрекеттескен 
кездегі электрондық жəне тасымалдау қасиеттерін жоғары дəлдікпен болжай 
алатындығын көрсетті. Бұл зерттеуде иондық кристалдардың Ферми деңгейіне 
жəне электрондық күйлердің тығыздығына əсерін бағалаумен қатар, зарядтың 
ықтимал локализациялану аймақтарын анықтауға да назар аударылады, бұл 
наноқұрылғыларды жобалау үшін аса маңызды. 

Жүйе құрылымын визуализациялау үшін VESTA бағдарламасы қолданылды, 
ол атомдардың кристалдық тордағы орналасуын, сондай-ақ графен мен сілтілі 
галоидты кристалдар арасындағы өзара əрекеттесуді дəл бейнелеуге мүмкіндік 
берді. Модельді құру бірнеше кезеңнен тұрды: графен қабатын жасау, оның бетіне 
сілтілі металл кристалдарын (NaI, KI, LiI, RbI) орналастыру жəне ең тұрақты 
геометриялық конфигурацияға қол жеткізу үшін құрылымды оңтайландыру.
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Зерттеудің негізгі кезеңдерінің бірі – күй тығыздығын есептеу болды, бұл 
адсорбцияланған атомдардың графеннің электрондық құрылымына қосқан үлесін 
бағалауға мүмкіндік берді. Таза графен мен модификацияланған құрылымдар үшін 
DOS салыстыруы энергетикалық деңгейлердің өзгергенін жəне тыйым салынған 
аймақта жаңа күйлердің пайда болу мүмкіндігін көрсетті. Сонымен қатар, негізгі 
есептеулерге дейін құрылымдардың геометриялық релаксациясы жүргізілді. Бұл 
процесс атомдарға əсер ететін күштерді азайтуға жəне жүйенің энергетикалық 
тұрғыдан тұрақты конфигурациясына қол жеткізуге бағытталды.

Сурет 1. Кубтық сілтілі галоидты кристалдармен модификацияланған көміртек қабаты (RbI@
Graphen)

Берілген зерттеуде 1-суретте көрсетілген құрылымға ұқсас материалдар 
конструкциясы қолданылды. Сілтілі металл йодидтерінің кубтық кристалдары 
(3×3×3 өлшемінде), яғни 27 ионнан тұратын құрылымдар, 152 атомнан құралған 
шағын графен қабатының бетіне орналастырылды. Бұл атомдардың 48-і 
кристалмен өзара əрекеттесу аймағында орналасқан. Кристалдың элементар 
ұяшығының көлемі 28,934 Å құрады, бұл NaI, KI, LiI жəне RbI типті қосылыстар 
үшін тəн тор өлшемдеріне сəйкес келеді.

Кристалдар құрылымы NaCl типіндегі кубтық тор түрінде ұсынылды, онда 
сілтілі металдардың катиондары мен йодтың аниондары кезектесіп орналасып, 
тұрақты кеңістіктік конфигурацияны түзеді. Кристалдағы ең жақын иондар 
арасындағы арақашықтық сілтілі металл табиғатына байланысты 1,535–1,850 Å 
аралығында болды. Мысалы, NaI үшін бұл арақашықтық шамамен 1,535 Å, ал KI, 
LiI жəне RbI үшін – 1,850 Å.

 Графен қабаты көміртек атомдарынан тұратын бір қабатты құрылым болып 
табылады жəне ол атомдар арасындағы типтік арақашықтығы ≈1,42 Å шамасында 
гексагональды торда орналасқан. Графен мен кристалдық құрылым арасындағы 
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өзара əрекет бірнеше факторлардың есебінен жүзеге асты. Ван-дер-ваальс 
күштері графеннің π-электрондық жүйесі мен кристалл иондары арасында əлсіз 
қабатаралық əрекеттесуді қамтамасыз етті. Электростатикалық күштер сілтілі 
металдардың катиондары (Na⁺, K⁺, Li⁺, Rb⁺) мен йод аниондарының (I⁻) заряд 
айырмашылығынан туындап, бұл, өз кезегінде, графен бетінде поляризацияны 
пайда болдырды. Деформациялық əсерлер кристалл əсерінен графен қабатының 
мүмкін болатын иілуінен байқалды.

Графен мен кристалдың төменгі иондар қабаты арасындағы орташа арақашықтық 
3,0–3,5 Å құрап, кристалдың графен бетінде тұрақты адсорбциялануын қамтамасыз 
етті. Бүкіл жүйенің электрондық қасиеттеріне əсер етуі мүмкін өзара əрекеттесу 
энергиясы қосылыстың түріне байланысты əртүрлі болды.

Нəтижелер мен талқылау. 
Жүйенің толық энергиясына есептеулер жүргізіліп, тығыздық функционалы 

теориясы шеңберінде күй тығыздығы талданды, бұл алынған құрылымдардың 
электрлік қасиеттерін тереңірек зерттеуге мүмкіндік берді.

Берілген жұмыстағы есептеулерді жүргізу үшін кванттық механика мен 
материалтануда кеңінен қолданылатын əдістердің бірі тығыздық функционалы 
теориясына негізделген тəсіл қолданылды. Тығыздық функционалы теориясы 
материалдардың электрондық құрылымдарын жоғары дəлдікпен зерттеуге 
мүмкіндік береді жəне олардың негізгі физика-химиялық қасиеттерін — 
энергиясын, күй тығыздығын, өткізгіштік жəне валенттік зоналарын болжауға 
мүмкіндік береді. Толық энергия бойынша алынған нəтижелер əртүрлі 
сілтілі галоидты қосылыстарда жүйелердің тұрақтылық дəрежесінің əртүрлі 
болатындығын көрсетті. Бұл графен мен адсорбцияланған NaI, KI, LiI жəне RbI 
молекулалары арасындағы иондық жəне ван-дер-ваальс күштерінің үлесін қоса 
алғанда, атомаралық өзара əрекеттесулердегі айырмашылықтарға байланысты.

Модельдеу нəтижесінде NaI, KI, LiI, RbI сілтілі галоидты кристалдарымен 
модификацияланған көміртек қабаты үшін күй тығыздығының графиктері 
алынды. Графиктерді талдау барлық зерттелген жүйелерде күй тығыздығының 
ұқсас таралу сипаты байқалатынын көрсетті, жəне бұл таралуларда катион 
түріне байланысты белгілі бір айырмашылықтары болды. Барлық нұсқаларда 
қызыл пунктирлі сызықпен белгіленген Ферми деңгейі (εF), тыйым салынған 
аймақтың ортасына жақын немесе күй тығыздығы жоғары аймақта орналасқан, 
бұл графеннің кристалдық енгізілімдермен əрекеттесуі нəтижесінде оның 
электрондық құрылымының өзгергенін көрсетеді. Мысалы, K₁₄I₁₃@GS жүйесінде 
күй тығыздығының ең жоғары мəні энергияның оң аймағында байқалады, ал 
Rb₁₄I₁₃@GS жүйесінде күйлердің таралуы энергияның төменгі аймағына ығысқан. 
Ұқсас көрініс Na₁₄I₁₃@GS жəне Li₁₄I₁₃@GS жүйелерінде де байқалады, бірақ соңғы 
жағдайда энергетикалық диапазон кеңейген, ал күй тығыздығы басқа жүйелермен 
салыстырғанда төменірек. 

Осылайша, есептеу нəтижелері сілтілі галоидты кристалдардың графеннің 
электрондық қасиеттеріне айтарлықтай əсер ететінін көрсетеді. Атап айтқанда, 
Li⁺ жəне Na⁺ сияқты жеңіл катиондар энергия деңгейлерінің үлкен ығысуына 
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алып келеді, ал K⁺ жəне Rb⁺ сияқты ауыр катиондар неғұрлым локализацияланған 
күйлерді түзеді. Бұл олардың графен қабатымен электростатикалық 
əрекеттесуіндегі жəне жүйенің поляризация дəрежесіндегі айырмашылықтармен 
байланысты болуы мүмкін.

  

  
Сурет 2. Сілтілі металдар йодидтерінен тұратын кубтық кристалдардың және көміртек қабатының күй тығыздығы 

спектрлері 
 

 

Сурет 2. Сілтілі металдар йодидтерінен тұратын кубтық кристалдардың жəне көміртек қабатының 
күй тығыздығы спектрлері

Күй тығыздығын талдау сілтілі галоидты кристалдарды енгізудің графеннің 
электрондық құрылымына қалай əсер ететінін көрсетті. Кейбір жағдайларда 
өткізгіштік жəне валенттік аймақтарда өзгерістер байқалды, бұл графенді 
осы қосылыстар арқылы допирлеу мүмкіндігін білдіреді. Сонымен қатар, 
локализацияланған күйлердің сипатында айырмашылықтар анықталды, бұл 
мұндай жүйелерді нанотехнология мен микроэлектроника салаларында қолдану 
əлеуетін түсіну үшін маңызды.
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KI, LiI, RbI, NaI сілтілі галоидты кристалдарынан жəне көміртек қабатынан 
(GS) тұратын модельденген жүйелердің толық энергиясы көрсетілген кесте түрлі 
энергия үлестерін жəне олардың құрылым тұрақтылығына əсерін егжей-тегжейлі 
талдауға мүмкіндік береді (Кесте 1).

Кесте 1 – Көміртек қабаты мен сілтілі галоидты кристалдардан тұратын жүйенің энергия үлестері

Модельдеу 
нысаны

Ауыстыру-
корреляциялық 

энергия (eV)

Кинетикалық 
энергия (eV)

Электро-
статикалық 

энергия (eV)

Энтропиялық 
қосылғыш (eV)

Толық энергия 
(eV)

(KI)@GS -4275.86549 8382.50376 -16038.69300 -0.00012 -11932.05485
(LiI)@GS -3908.83727 7908.22278 -15857.72045 -0.00012 -11858.33506
(RbI)@GS -4262.21741 8617.31455 -16106.87983 -0.00013 -11751.78282
(NaI)@GS -6044.36272 7871.96182 -15377.37362 -0.00019 -13549.77471

Кестеге енгізілген параметрлерге ауыстыру-корреляциялық энергия, 
кинетикалық энергия, электростатикалық өзара əрекеттесу, энтропиялық 
қосылғыш жəне қорытынды толық энергия кіреді. Ауыстыру-корреляциялық 
энергия электрондар арасындағы кванттық-механикалық өзара əрекеттесулерге 
жауап береді. Ең үлкен абсолюттік мəн (ең теріс) NaI@GS жүйесінде байқалады 
(-6044.36 эВ), бұл электрондық корреляциялардың айтарлықтай əсерін көрсетеді. 
Қалған жүйелер (KI@GS, LiI@GS, RbI@GS) модуль бойынша кіші мəндер 
көрсетіп, бұл құрылымдарда электрондық корреляцияның əлсіздеу екенін 
білдіреді. Кинетикалық энергия электрондардың қозғалысынан туындайтын 
үлесті сипаттайды. Оның ең жоғары мəндері RbI@GS (8617.31 эВ) жəне KI@
GS (8382.50 эВ) жүйелерінде тіркелген, бұл электрондық таралуға əсер ететін 
массивті катиондардың болуымен түсіндіріледі. Ең төменгі кинетикалық энергия 
NaI@GS жүйесінде байқалды (7871.96 эВ), бұл электрондық өзара əрекеттесудің 
əлсіздеу екенін көрсетеді.

Электростатикалық энергия – графен мен кристалдық құрылым арасындағы 
өзара əрекеттесуді анықтайтын негізгі параметр болып табылады. Ең айқын 
электростатикалық үлесті RbI@GS жүйесі көрсетеді (-16106.87 эВ), ал ең аз теріс 
мəн NaI@GS жүйесінде байқалады (-15377.37 эВ), бұл жүйенің поляризациялану 
қабілетінің төмен болуымен байланысты болуы мүмкін. Сонымен қатар, барлық 
жүйелерде энтропиялық қосылғыш іс жүзінде еленбейтіндей аз мəнге ие 
(–0.00012...-0.00019 эВ), бұл термодинамикалық энтропияның бұл құрылымдардың 
түзілуіне əсері əлсіз екенін көрсетеді.

Толық энергияны талдау нəтижесінде ең тұрақты жүйе NaI@GS (-13549.77 
эВ) екені анықталды, бұл ауыстыру-корреляциялық энергияның күшті 
үлесімен түсіндіріледі. Сонымен қатар, RbI@GS жүйесі ең үлкен модульдегі 
электростатикалық энергияға ие болғанымен, оның толық энергиясы жоғарырақ 
(-11751.78 эВ), бұл графен қабатының RbI-пен əрекеттесу кезінде айтарлықтай 
құрылымдық деформацияға ұшырайтынын көрсетеді. KI@GS (-11932.05 
эВ) жəне LiI@GS (-11858.33 эВ) жүйелерінің толық энергия мəндері аралық 
диапазонда орналасқан, бұл берілген қосылыстардың орташа тұрақтылығын 
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білдіреді. Осылайша, термодинамикалық тұрақтылық тұрғысынан графеннің NaI 
қосылысымен əрекеттесуі ең тиімді болып табылады, ал ауыр катиондары бар 
жүйелер (Rb⁺, K⁺) графеннің электрондық құрылымына көбірек əсер еткенімен, 
тұрақтылығы төменірек болып келеді.

Осы зерттеу көміртекті наноқұрылымдардың сілтілі галоидты қосылыстармен 
өзара əрекеттесуін түсінуге өз үлесін қосады жəне бұл реттелетін электрлік 
қасиеттері бар жаңа нанокомпозиттік материалдарды əзірлеу үшін пайдалы болуы 
мүмкін. Жалпы алғанда, жүргізілген модельдеу сілтілі галоидты қосылыстардың 
графен қабатының физика-химиялық қасиеттеріне əсерін талдауға мүмкіндік 
берді. Бұл графенді функционализациялау жəне берілген сипаттамаларға ие жаңа 
наноматериалдарды жасау саласындағы болашақ зерттеулер үшін маңызды негіз 
бола алады.

Қорытынды. Жүргізілген зерттеу NaI, KI, RbI жəне LiI сілтілі галоидты 
кристалдарын графен қабатының бетіне орналастыру оның электрондық 
құрылымы мен энергия сипаттамаларына айтарлықтай əсер ететінін көрсетті. 
Күй тығыздығының спектрлері өткізгіштік аймағында жаңа энергетикалық 
деңгейлердің пайда болуын жəне Ферми деңгейінің ығысуын көрсетеді, бұл 
графеннің электрондық қасиеттерін тиімді басқаруға болатындығын дəлелдейді.

Модельдеу нəтижелері мұндай нано-гетероқұрылымдарды сенсорлық 
құрылғыларда, бірэлектронды транзисторларда, сондай-ақ энергияны жинақтау 
жəне түрлендіру салаларында қолданудың болашағы зор екенін көрсетеді. Осы 
жұмыста қолданылған бірінші принциптерге негізделген есептеу əдістері жəне 
Atomistix ToolKit бағдарламалық пакеті графен негізіндегі төмен өлшемді 
жүйелердің физикалық сипаттамаларын сипаттауда жоғары дəлдік көрсетті.

Сонымен қатар, NaI@GS жүйесі ең төменгі толық энергия мəніне ие бола 
отырып, электрондық корреляция мен құрылымдық тұрақтылықтың оңтайлы 
үйлесімін көрсетті. Ал ауыр катиондармен (Rb⁺, K⁺) модификацияланған 
жүйелерде электрондық құрылымда айтарлықтай өзгерістер байқалғанымен, 
олардың термодинамикалық тұрақтылығы төмендеу болып шықты. Бұл нəтижелер 
ион табиғатының графен негізіндегі наноқұрылымдардың энергетикалық 
жəне функционалдық сипаттамаларын қалыптастыруда шешуші рөл 
атқаратынын айқындайды. Алынған деректер иондық кристалдардың көміртекті 
наноқұрылымдармен əрекеттесуін зерттеуге арналған келешектегі теориялық 
жəне эксперименттік зерттеулерге негіз бола алады. Бұл кванттық электроникаға 
арналған жаңа функционалдық материалдарды əзірлеуге ықпал етеді.
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