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ТЕОРЕТИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ СВОЙСТВ
ДЕФОРМИРОВАННЫХ ГРАФЕНОВЫХ
НАНОСТРУКТУР
О. Е. Глухова, И. В. Кириллова, М. М. Слепченков,
В. В. Шунаев

Саратовский государственный университет
E-mail: glukovaoe@info.sgu.ru

В данной работе представлены результаты теоретического ис-
следования свойств деформированных графеновых структур.
Исследованы механические свойства бислойных графеновых
нанолент с помощью метода молекулярной динамики. Для оцен-
ки механических свойств бислойного графена мы применяли на-
грузку в виде осевого сжатия. В результате исследования уста-
новлено, что бислойный графен становится волнообразным по
мере увеличения величины сжатия. Число полуволн, возникаю-
щих на поверхности структуры, зависит от размера графенового
листа.

Ключевые слова: графен, локальные напряжения, осевое
сжатие, молекулярная динамика, кривизна.

Theoretical Investigation of the Deformed Graphene
Nanostructures

O. E. Glukhova, I. V. Kirillova, M. M. Slepchenkov, V. V. Shunaev

The results of the theoretical investigations of properties of
the deformed graphene structures are presented in this work.
We investigated mechanical properties of the bi-layer graphene
structures by means of the molecular dynamics method. To evaluate
mechanical properties of graphene we applied a compression load to
graphene. As a result of the investigations it was found that graphene
became a wave-like with the increase of the compression. The
number of half-wave, generated on the graphene surface depends
on the size of graphene.

Key words: graphene, local stress, axial compression, molecular
dynamics, curvature.

ВВЕДЕНИЕ

Одним из самых перспективных на сегодняшний день материалов для наноэлектроники является

графен. С открытием графена началось интенсивное развитие новой науки — графеники. Благода-

ря своей двумерной структуре атомарной толщины, атомы углерода в которой упакованы в гекса-

c© Глухова О. Е., Кириллова И. В, Слепченков М. М., Шунаев В. В., 2012
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гональную кристаллическую решетку, графен имеет широкий спектр применения. В частности, на

графеновой основе уже конструируются такие устройства, как нанотранзисторы, спиновые фильтры,

суперконденсаторы, элементы памяти. В связи с этим для успешной реализации подобных устройств к

графену как основному структурному компоненту последних предъявляются повышенные требования

относительно его характеристик. В первую очередь, графеновому материалу необходимо выдержи-

вать все требуемые к изделию эксплуатационные нагрузки. Следовательно, графен должен обладать

повышенной механической прочностью.

Одним из эффективных способов оценки прочностных характеристик материала является испы-

тание на внешнюю нагрузку в виде деформации различного рода: растяжение, сжатие, изгиб. В

настоящее время изучению деформации графеновых нанолент посвящено множество работ. Среди ви-

дов деформирующей нагрузки часто используются растяжение и сжатие графенового слоя. Подвергая

атомную структуру графена внешнему воздействию, можно оценить прочностные свойства материала,

а также посмотреть, как меняется его электронная структура. Полученные результаты способствуют

расширению границ областей применения графеновых наноструктур.

Для исследования процессов деформации графена существует ряд теоретических и эксперимен-

тальных методов. Исследование сдвига фононовых частот — эффективный способ оценки степени

напряжения, передающегося материалу при наложении деформации вдоль выбранной оси. Методы

рамановской спектроскопии признаны успешными для наблюдения фононов широкого диапазона гра-

фитовых материалов, включая графен, при осевом сжатии или гидростатическом давлении. В экспе-

риментах по сжатию/растяжению исследуются как образцы взвешенного графенового листа, так и

листа на подложке. В работе [1] графеновые образцы подвергались циклической осевой деформации

(растяжение–сжатие) с помощью использования полимерных кантилеверов. В результате проведен-

ных исследований было обнаружено, что критическое напряжение для искривленного графена зависит

от размера образца и его геометрических параметров относительно оси деформации. По мнению ав-

торов работы [1] такое поведение графеновой структуры при нагрузке обусловлено классическим

случаем продольного изгиба Эйлера. В то же время авторы отмечают значимость подложки при про-

ведении эксперимента. В упомянутой работе в качестве подложки использовались полимерные слои.

В результате исследования установлено, что жесткость при изгибе графенового образца, осажденного

на подложке, возрастает на 6 порядков величины.

В работе [2] стабильность гексагональной структуры графеновых нанолент armchair, подверг-

нутых осевому сжатию, теоретически исследуется с помощью атомистического моделирования. В

качестве метода исследования используется классический молекулярно-динамический метод, осно-

вывающийся на потенциале Бреннера. Первоначально координаты всех атомов составляли плос-

кую поверхность ячеистой решетки, а начальные скорости атомов были получены из распределения

Максвелла–Больцмана при данной температуре. Скорость сжатия, проводимого в данной работе, со-

ставляла 1.6 м/с. Краевые атомы фиксировались на каждом этапе сжатия. К краям структуры были

приложены граничные условия и условия опирания. В ходе исследований, проводимых в работе [2],

обнаружено, что после многих этапов сжатия графеновая нанолента начинала искажаться, а форма

деформированной ленты определяется ее размером.

Наряду с изучением линейных упругих свойств графеновых структур (модуль Юнга и коэффици-

ент Пуассона), активно ведутся работы по исследованию поведения графена при нелинейной упругой

деформации. В частности, в работе [3] исследовалась нелинейная упругая деформация графеновых

нанолент при квазистатическом осевом растяжении, принимая во внимание краевую структуру гра-

фена. Изучение осуществлялось с помощью атомистического моделирования и модели сплошной сре-

ды. Установлена взаимосвязь таких аспектов графеновых структур, как механическая реакция и их

электронные свойства в контексте поиска путей управления электронной структурой материала. Ана-

лизируя влияние деформации растяжения на электронную структуру графена, авторы работы [3] в

рамках линейной теории упругости и метода сильной связи выявили, что растяжение графенового

листа на 20% и более индуцирует появление энергетической щели в электронном спектре.

Обнаружено, что бислойный графен обладает высокими прочностными свойствами. На основе

молекулярно-динамического моделирования с использованием метода Бреннера авторы работы [4]

установили, что модуль Юнга биграфена равен 0.8 ТПа. Также в этой работе выявлена зависимость
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модуля упругости биграфена от температуры. При низкой температуре (порядка 20К) модуль Юнга

биграфена оказывается на 14% меньше, чем при комнатной температуре. Особое внимание уделено

влиянию межслойного sp3 связывания на прочностные свойства бислойного графена. В работе [5]

проводится молекулярно-динамическое исследование биграфена, между отдельными атомами которо-

го существуют sp3-связи. Взаимодействие между атомами описывалось методом, основывающемся на

потенциале REBO, хорошо зарекомендовавшим себя при изучении механических свойств углеродных

структур. В результате расчетов было установлено, что модуль Юнга биграфена с sp3-связыванием со-

ставляет 0.907ТПа, а прочности на растяжение и разрыв структуры такого типа составляют 86.55ТПа

и 0.135ТПа соответственно.

Целью данной работы является исследование механических свойств бислойного графена с помо-

щью метода молекулярной динамики, основанном на методе атом-атомных потенциалов с оригиналь-

ной параметризацией весовых коэффициентов энергетической функции для углеродных наноструктур.

1. МЕТОД АТОМ-АТОМНЫХ ПОТЕНЦИАЛОВ ДЛЯ ИССЛЕДОВАНИЯ ГРАФЕНОВЫХ СТРУКТУР

Полная энергия графеновой структуры определяется моделью валентного силового поля с учетом

взаимодействия для несвязанных атомов:

E =
∑

Kr(r − r0)
2 +

∑
Kθ(θ − θ0)

2 +
∑ Ka

r12
+

Kb

r6
. (1)

В формуле (1) Kr, Kθ, Ka, Kb — весовые коэффициенты, соответствующие каждому слагаемому,

первое из которых отвечает за изменение длин связи в графите (r0 = 1.42 Å), второе — за изменение

углов между связями по отношению к углу между связями в графите (θ0 = 120o), третье — за

взаимодействие Ван-дер-Ваальса.

Весовые коэффициенты есть суть решения минимаксной задачи:

min max S(A), S(A) =

n∑

i=1

|ri − r0

i |, (2)

где A = {Kr,Kθ,Ka,Kb} — вектор варьируемых параметров, {ri} — множество длин связей углерод–

углерод, {r0

i
} — множество известных значений, рассчитанных или экспериментально полученных.

Глобальный минимум для каждого набора находился с помощью построения целевой функции и

смещения соответственно ее профилю базиса. Множество {ri} находилось минимизацией полной

энергии (1) графенового листа по координатам всех атомов.

Чтобы решить минимаксную задачу, потребовались большие затраты ресурсов компьютеров, по-

скольку, чтобы достичь глобального минимума энергии (1) для одного набора параметров, необходимо

было выполнить несколько тысяч итераций, каждая из которых соответствовала поиску минимума

около базисной точки.

В результате решения минимаксной задачи (2) получены следующие значения весовых коэффици-

ентов: Kr = 3.25·102 Дж/м2, Kθ = 4.4·10−19 Дж/рад2, Ka = 4.0·10−39 Дж/м12, Kb = 1.5·10−80 Дж/м6.

В нашем исследовании расчет энергии вычислялся молекулярно-динамическим методом в реальном

времени. Через каждую фемтосекунду, принятую за квант времени, вычисляется сила, действующая

на каждый атом. Например, если △x — сдвиг по оси X, то из разницы энергий и вычисляется

проекция силы на ось X:

Fx =
(E(x − ∆x) − E(x + ∆x))

2 · ∆x
. (3)

Изменение конфигурации объекта на данном шаге определяется в результате решения уравнений

Ньютона. На следующем шаге процесс повторяется.

2. МЕХАНИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА ГРАФЕНОВЫХ НАНОСТРУКТУР

С целью изучения механических свойств биграфена мы применили деформацию осевого сжатия к

бислойным графеновым нанолентам. Объектами исследования были наноленты zigzag. Симулирование

осевого сжатия осуществлялось с помощью молекулярно-динамического метода. Равномерное сжатие

шло вдоль направления продольной оси. Скорость равномерного сжатия 20 м/с.
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Модель биграфена, подвергнутого осевому сжатию, представляла собой 2 наноленты, каждая из

которых состояла из 646 атомов углерода и имела длину 65 Å, а ширину 19.8 Å. Расстояние меж-

ду слоями графена составляло 3.4 Å. На начальном этапе сжатия графеновая структура сохраняла

плоскую конфигурацию. Однако при сжатии на 0.4% наблюдался фазовый переход: структура из

плоской становилась волнообразной. Последующее сжатие привело к формированию двух полуволн.

Далее, атомная структура бислойного графена снова перестаривалась: c двух полуволн он вышел на

одну дугу. При сжатии структуры до 98% исходной длины картина формирования полуволны при-

нимала явный вид. Дальнейшее сжатие не изменило атомной структуры биграфена. Следовательно,

конфигурация с одной полуволной является устойчивой модой искривленного биграфена.

Для установления закономерности поведения бислойных графеновых структур под действием осе-

вого сжатия была проведена серия численных экспериментов для нанолент различной протяженности.

Наращивался зигзагоподобный край структуры, а ширина оставалась неизменной. Структура нара-

щивалась последовательно увеличением числа гексагонов на один. Фазовый переход для нанолент

различной длины происходил при сжатии структуры на 0.4–0.5%. При этом осевое сжатие до 98%

приводило также к образованию нескольких полуволн, однако полуволны были не всегда одинаковыми

по амплитуде и длине. Картина нескольких одинаковых полуволн возникала только при определенной

исходной длине. Такие значения длин биграфена нами были установлены. Были получены наноленты

с тремя и четырьмя идентичными полуволнами, симметрично расположенными вдоль оси сжатия.

Из данных, приведенных в таблице, видно, что бислойные графеновые наноленты с тремя и че-

тырьмя полуволнами характеризуются приблизительно одинаковой амплитудой полуволн и их длиной.

Геометрические характеристики искривленных графеновых нанолент zigzag, сжатых до 98% от своей

первоначальной длины

Количество Количество Длина Длина Амплитуда Количество Ширина

полуволн атомов наноленты, полуволны, полуволны, гексагонов наноленты,

в структуре Å Å Å в полуволне Å

2 1100 65 32.32 3.1 13

3 2780 165.18 55.06 5.48 20 19.88

4 3340 198.7 49.8 5.55 20

На рис. 1 и 2 (а, б) показаны подвергнутые осевому сжатию до 98% бислойные наноленты с

длинами из таблицы и карты распределения локальных напряжений по атомам структуры.

Рис. 1. Карта распределения локальных напряжений для наноленты

zigzag при количестве полуволн, образующихся на поверхности,

равном двум
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а

б

Рис. 2. Карта распределения локальных напряжений для наноленты

zigzag при количестве полуволн, образующихся на поверхности,

равном трем (а) и четырем (б)

В качестве двух координат были взяты координаты X, Y атомов, а третья ось демонстрирует

напряжение на атомах. Таким образом, искривленная лента как бы спроецирована на плоскость XY,

что позволяет наглядно видеть наиболее напряженные участки. Наибольшее напряжение ∼ 1.6–

1.7ГПа наблюдается вблизи края zigzag. Возникающие отдельные небольшие островки повышенного

напряжения обусловлены исключительно математическими особенностями моделирования во времени

процесса сжатия. По мере сжатия происходит перестройка атомной сетки, но полностью сетка не

успевает релаксировать, поскольку процесс сжатия динамический. Из-за этого в атомном каркасе на

каждом шаге сжатия присутствуют флуктуации напряжения, но все они меньше 1.8 ГПа и не приводят

к появлению дефектов.

ВЫВОДЫ

В ходе теоретического исследования установлено, что бислойные графеновые наноленты zigzag

теряют свою устойчивость уже при сжатии на 0.2–0.4% и трансформируются в несколько полуволн

при сжатии на 2%. Устойчивым состоянием искривленного бислойного графена является конфигура-

ция атомной структуры с одной полуволной, на которую бислойный графен выходил при сжатии на

7–10%. Количество полуволн на промежуточном этапе определяется исключительно длиной ленты.

Длина полуволн и их амплитуда определяются топологией атомной сетки.
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Теория микрополярной термоупругости рассматривается как
ковариантная физическая теория поля. Получены 4-кова-
риантные уравнения нелинейного гиперболического микропо-
лярного термоупругого континуума с «нежестким» репером ло-
кальных поворотов. Исследования по чисто упругому микропо-
лярному континууму восходят к известной работе Э. Коссера
и Ф. Коссера 1909 г. Задается естественная плотность термо-
упругого действия (естественная плотность лагранжиана), ва-
риационный интегральный функционал и сформулирован со-
ответствующий принцип наименьшего термоупругого действия.
Наряду с дифференциальными уравнениями поля, дается вы-
вод определяющих уравнений микрополярного термоупруго-
го континуума, выступающих при теоретико-полевом подходе
просто как сокращенные обозначения для канонических по-
левых производных. Теоретико-полевая концепция позволяет
также сформулировать связанные уравнения гиперболической
микрополярной термоупругости с уравнением транспорта теп-
ла гиперболического аналитического типа. В случае плоского
4-пространства–времени вариационные симметрии интеграль-
ного функционала термоупругого действия используются для
построения ряда канонических тензоров и законов сохране-
ния связанного микрополярного термоупругого поля. В на-
стоящей статье с помощью вариационных симметрий, со-
ответствующих трансляциям и вращениям плоского 4-прост-
ранства–времени определены компоненты канонического тен-
зора энергии–импульса и углового импульса; сформулированы
законы сохранения полной энергии, канонического импульса и
канонического углового импульса поля. Канонический угловой
импульс поля в качестве составляющей включает момент рефе-

On Precisely Conserved Quantities of Coupled Micropolar

Thermoelastic Field

V. A. Kovalev, Yu. N. Radayev

The paper is devoted to the 4-covariant formulation in four-

dimensional space–time of dynamics of non-linear hyperbolic

micropolar thermoelastic continuum. Theory of micropolar continuum

are due to E. Cosserat and F. Cosserat and their study of 1909. The

complement microdeformations and microrotations of an element

are described by a non-rigid trihedron (the case of deformable

micropolar directors). Hyperbolic micropolar type-II thermoelastic

continuum is considered as a physical field theory with the action

density taking account of wave nature of heat transport (the second

sound phenomenon in solids) according to the Green&Naghdi type-II

model. The principle of the least action for a micropolar thermoelastic

field is formulated. The canonical Euler–Lagrange field equations are

derived from the principle of least action. These equations include

a hyperbolic heat transport equation. Currents corresponding 4-

translations and 4-rotations of the four-dimensional space–time are

obtained. The 4-covariant representations are rewritten in three-

dimensional forms as usual for continuum mechanics. The currents

are required in order to formulate conservation laws particularly the

conservation of energy. The latter may be represented as path- or

surface-independent integrals known from the continuum mechanics

and often used in applied problems. Regular explicit covariant

formulae for the field current are obtained provided the symmetry
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