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Диаман Dn [1] – двумерный материал, который может быть получен путем адсорбции атомов водорода на поверхности бислойного графена и последующим образованием межслоевых ковалентных связей углерод-углерод. В зависимости от типа упаковки исходного бислойного графена диаманы могут обладать различной структурой. Энергетически наиболее выгодным является диаман на основе бислоя в АВ-упаковке. Помимо стандартных АА- и АВ-упаковок слои биграфена могут быть повернуты относительно друг друга на угол θ, образуя муаровую структуру. 
В данной работе представлены результаты моделирования новых муаровых диаманов Dnθ, которые могут быть получены из бислойного графена с углом поворота между слоями θ [2,3]. Поскольку известно, что фтор более эффективно образует ковалентные связи с углеродом, чем водород, рассмотрены только фторированные структуры. 
В качестве основы для диаманов были выбраны соразмерные бислои с углами θ=21.8°, 27.8° и 29.4°. Такие бислои имеют периодическую структуру и обладают расчетными ячейками, состоящими из 28, 52 и 388 атомов, соответственно [4]. Это позволяет производить оптимизацию структуры и расчет электронных свойств методом теории функционала электронной плотности. Диаманы FDn21, FDn27 и FDn29 образуются при адсорбции на поверхности бислойного графена 18, 30 и 174 атомов фтора, соответственно. Таким образом FDn21, FDn27 и FDn29 содержат 5, 11 и 107 межслоевых связей углерод-углерод в расчетной ячейке.
Значения энергий формирования Ef фторированных диаманов приведены в Таблице. Муаровые диаманы энергетически менее выгодны, чем обычные АВ FDn, однако величины их энергий формирования ниже, чем у графена. Расчет плотностей электронных состояний показал, что муаровые диаманы обладают большей запрещенной зоной, чем обычные АВ-диаманы. Увеличение запрещенных зон, а также энергий формирования муаровых диаманов относительно AB диамана связано с наличием множеством неэквивалентных и напряженных межслоевых связей, отклоненных от нормали к поверхности. В то время как все межслоевые связи AB FDn эквивалентны и нормальны к плоскости структуры. Наибольшее значение запрещенной зоны Eg=4.5эВ соответствует фторированному диаману F-Dn27.8.

Таблица. Энергии формирования и запрещенные зоны фторированных двумерных углеродных sp3 структур. Энергия формирования графена соответствует нулю.
	Система
	Ef, эВ/(количество атомов)
	Eg, эВ 

	F-графан
	-0.91
	3.3

	AB FDn
	-0.50
	4

	FDn21
	-0.19
	4.2

	FDn27
	-0.29
	4.5

	FDn29
	-0.28
	4.1


Диаманы на основе бислойного графена в АВ-упаковке уже получают в экспериментах как гидрированием [5], так и фторированием [6]. Таким образом, получение муарового диамана возможно уже в ближайшее время. Методы получения Dnθ должны быть аналогичны методам получения DnAB структур. Успешный синтез диаманов на основе муарового бислойного графена предоставит возможность управления шириной запрещенной зоны путем изменения угла θ. Такие муаровые диэлектрики могут найти применение в качестве элементов латеральных и «сэндвич» гетероструктур для двумерной электроники.
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