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Уникальные механические свойства графена
[1] открывают большие перспективы его практи�
ческого применения в различных областях науки
и техники. В частности, графен уже сейчас ис�
пользуется для разработки и создания нанорезо�
наторов [2]. В такой ситуации особую актуаль�
ность приобретает разработка моделей, позволя�
ющих описывать механические свойства графена
и других углеродных наноструктур при различных
видах нагружения. На практике для моделирова�
ния механического поведения углеродных струк�
тур часто применяются дискретно�континуаль�
ные модели [3, 4]. Явно учесть тепловое движение
позволяет метод молекулярной динамики [5], ос�
нованный на интегрировании классических урав�
нений движения взаимодействующих частиц.
При моделировании методом молекулярной ди�
намики ключевую роль играют законы взаимо�
действия между частицами (потенциалы взаимо�
действия). В случае графена задача построения
таких потенциалов усложняется тем, что связи
между атомами являются направленными. Для
решения данной проблемы часто применяются
многочастичные потенциалы, зависящие от по�
ложения большого числа частиц [6, 7]. Указанные
потенциалы с высокой точностью описывают фи�
зико�химические свойства графена. Однако при
этом механические свойства, как правило, вос�
производятся с большой погрешностью [8]. Об�
зор литературы, приведенный в работе [8], пока�
зывает, что абсолютное большинство известных
многочастичных потенциалов неправильно опи�
сывают упругие модули графена (в частности, ко�
эффициент Пуассона). Согласно результатам,
приведенным в работах [8, 9], среди многочастич�
ных потенциалов наиболее точно механические
свойства графена описывает потенциал AIREBO
[7] (см. табл. 1).

Альтернативный подход, основанный на ис�
пользовании моментных взаимодействий, изло�

жен, например, в работе [10]. Показано, что при
соответствующем выборе параметров взаимодей�
ствия удается в точности воспроизвести упругие
свойства графена в плоскости листа. Однако в ра�
боте [10] не обсуждается вопрос построения по�
тенциала, описывающего сильное деформирова�
ние и разрушение. Такой потенциал для описания
свойств графена в плоскости был предложен в ра�
боте [11] и обобщен на трехмерный случай в рабо�
те [12]. Однако потенциал, предложенный в [12],
не может быть использован при больших относи�
тельных поворотах частиц, возникающих в случае
сильного деформирования и разрушения графена.

Настоящая работа посвящена развитию под�
хода, изложенного в работе [10]. Приведены ос�
новные соотношения, описывающие взаимодей�
ствия частиц с вращательными степенями свобо�
ды, при этом используется комбинация подходов,
предложенных в работах [10, 5]. Данные соотно�
шения применяются для построения потенциала
для углерода в состоянии sp2�гибридизации. Опре�
делена связь параметров потенциала с характери�
стиками межатомной связи. Проведено молеку�
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Таблица 1. Механические характеристики графена.
Экспериментальные данные и результаты молекуляр�
но�динамического моделирования

Параметр Потенциал
(4)

Потенциал
AIREBO [9]

Экспери�
мент

[данные]

E, Н/м 346.5 338 350 [13]

ν 0.171 0.21 0.17 [13]

σcr(зигзаг), Н/м 45.8 43 42* [1]

σcr(кресло), Н/м 42.6 34 42* [1]

εcr(зигзаг) 0.196 0.20 0.25* [1]

εcr(кресло) 0.186 0.13 0.25* [1]

KB, нН ⋅ нм 0.225 0.225** –

Погрешность ≤1% ≤5% ≤20%

* Прочностные свойства графена считались изотропными [1].
** Значение изгибной жесткости рассчитывали в работе [15]

на основе потенциала Бреннера 1�го поколения.
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лярно�динамическое моделирование деформи�
рования и разрушения графена при растяжении.
В ходе моделирования вычислены упругие и
прочностные характеристики графена. Получен�
ные значения сравниваются с известными экспе�
риментальными данными [1, 13] и результатами
молекулярно�динамического моделирования [9]
на основе многочастичного потенциала AIREBO.

Для построения потенциала, описывающего
межатомные взаимодействия в графене, будем
пользоваться подходами, предложенными в рабо�
тах [10, 5]. В качестве модели атома углерода будем
использовать точечное твердое тело [10]. В даль�
нейшем для краткости будем называть данные то�
чечные твердые тела частицами. Пусть взаимодей�
ствия между частицами осуществляются посред�
ством сил и моментов, зависящих от взаимного
расположения и ориентации частиц. При этом в
данной работе ограничимся рассмотрением толь�
ко парных взаимодействий [10]. Основные рас�
суждения будем проводить на примере системы
из двух частиц, помеченных индексами 1 и 2. Вве�
дем следующие обозначения:  – сила и мо�
мент, действующие на частицу i со стороны второй
частицы, причем момент  вычислен относи�
тельно частицы i. Величины  удовлетворяют
третьему закону Ньютона для сил, аналогу третье�
го закона Ньютона для моментов и уравнению ба�
ланса энергии [10]:

(1)

где ,  – радиус�вектор частицы i;
 – угловые скорости частиц; U – внутренняя

энергия системы. Определим связь сил и момен�
тов, действующих в системе двух частиц, с внут�
ренней энергией. Для этого введем два множества

единичных векторов , , жестко свя�
занных с частицами 1 и 2 соответственно, где

 – множества индексов. Будем считать, что
введенные множества векторов такие, что с их по�
мощью можно полностью задать ориентацию ча�
стиц. Максимальное число векторов при этом не
ограничивается и не влияет на проводимые рас�
суждения. В общем случае U зависит от положе�
ния и ориентации частиц. Пусть ориентация ча�
стиц однозначно задается с помощью векторов

, , тогда можно записать

(2)

Пользуясь формулой (2), уравнением баланса
энергии (1) и предполагая, что силы  и моменты
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 не зависят от линейных и угловых скоростей
частиц, нетрудно показать, что

(3)

При известной внутренней энергии (2) формулы
(3) определяют выражения для сил и моментов,
необходимые для молекулярно�динамического
моделирования. При этом функция U должна
удовлетворять принципу материальной объек�
тивности. Отметим также, что в случае, когда
внутренняя энергия объективна, усилия, вычис�
ленные на основе формул (3), автоматически удо�
влетворяют третьему закону Ньютона для момен�
тов. Далее будем называть функцию U потенциа�
лом взаимодействия частиц.

На основе изложенного выше подхода постро�
им потенциал, описывающий ковалентные взаи�
модействия между атомами углерода в состоянии
sp2�гибридизации. Будем искать потенциал в виде

где  Чтобы добиться необходимой сим�

метрии взаимодействий в графене, векторы, свя�
занные с частицами, будем выбирать следующим
образом. Пусть с частицей номер i связаны еди�

ничные векторы , j = 1, ..., 4. Векторы 

расположим в одной плоскости под углами 

друг к другу (аналогичным образом располагают�
ся связи в недеформированном графеновом ли�

сте). Вектор  будем определять соотношением

. Для того чтобы добиться симметрии

взаимодействий потребуем, чтобы потенциал не

менялся при перестановке векторов , а

также при замене . Также потребуем,
чтобы связи в графене обладали жесткостями на
растяжение/сжатие, сдвиг, изгиб и кручение [10].
Руководствуясь изложенными общими сообра�
жениями, представим энергию взаимодействия
частиц 1 и 2 в виде

(4)

Функции  описывают притяжение/от�
талкивание между частицами; UB, UT обеспечива�
ют сопротивление связи сдвигу, изгибу и круче�
нию. Будем выбирать функции, входящие в фор�
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ной связи: энергии связи D, продольной, попе�
речной, изгибной и крутильной жесткостям cA,
cD, cB, cT  [10], критической длине связи b (крити�
ческой длиной связи называется расстояние, со�
ответствующее максимальной силе, возникаю�
щей между частицами при растяжении связи) и

коэффициенту нелинейности , где

f
∗

– прочность связи. Кроме того, потребуем,

чтобы рассматриваемые функции были гладкими
вместе с первыми производными. При этом обес�
печивается непрерывность сил и моментов (3).
Здесь приведен набор функций, удовлетворяю�
щий данным требованиям:

(5)

где a – равновесное расстояние; acut – радиус обре�
зания. Важной особенностью функций (5) являет�
ся то, что входящие в них параметры Bi достаточно
просто выражаются через механические характе�
ристики межатомной связи. Можно показать, что
выражения для Bi имеют вид

(6)

Из формул (6) видно, что подбором парамет�
ров потенциала (5) можно в точности удовлетво�
рить значениям величин  ха�
рактеризующих межатомные связи в графене. В
свою очередь свойства межатомных связей опре�
деляют механические свойства графена на макро�
уровне. В частности, в работах [10, 14] показано,
что величины cA, cD, cB, cT однозначно определяют
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упругие модули графена (модуль Юнга, коэффи�
циент Пуассона и изгибную жесткость). При этом
в рамках предлагаемой модели жесткости связи
cB, cD на изгиб и на сдвиг являются независимы�
ми. Отметим, что в широко используемых стерж�
невых моделях графена [4] выполняется соотно�

шение . Величины k
∗

, b однозначно свя�

заны с прочностью и критической деформацией
графена при растяжении. В данной работе ис�
пользовались следующие значения характери�
стик углерод�углеродной связи:

(7)

Значения для D, a взяты из работ [6, 10]. Для опре�
деления продольной cA и поперечной cD жестко�
стей связи была проведена серия молекулярно�
динамических экспериментов по одноосному де�
формированию графена при температуре 300 K.
При моделировании численно решали следую�
щую систему уравнений движения частиц:

(8)

где m, J – масса и момент инерции частицы (для
простоты предполагалось, что частицы имеют
шаровой тензор инерции). Силы и моменты

, действующие на частицу i со стороны ча�
стицы j, рассчитывали на основе потенциала (4)
по формулам (3). В ходе моделирования вычисля�
ли модуль Юнга E и коэффициент Пуассона 
графена. Значения cA и cD выбирали из условия
наилучшего соответствия результатов моделиро�
вания и экспериментальных значений упругих
модулей [1]. Отметим, что используемые в данной
работе значения cA и cD на 10% отличаются от зна�
чений, приведенных в работе [10] (cA = 730 Н/м,
cD = 402 Н/м), так как в [10] не учитывалось теп�
ловое движение. Параметры cB, cT выбирали, ис�
ходя из соответствия изгибной жесткости графе�
нового листа, определяемой потенциалом (4), и
результатов расчета на основе потенциала Брен�
нера 1�го поколения [15]. При этом в настоящей
работе для определения изгибной жесткости ис�
пользовали следующую формулу [14]:

Для определения прочностных характеристик
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результатов расчетов и экспериментальных дан�
ных [1]. В результате молекулярно�динамическо�
го моделирования были получены следующие
значения параметров потенциала (4):

(9)

Параметры , характеризующие дальнодей�
ствие потенциала, находили из решения системы
уравнений . Значения меха�
нических характеристик графена, полученные в
ходе моделирования, а также результаты расчета
на основе потенциала AIREBO [11] и экспери�
ментальные данные [1, 13] приведены в табл. 1.
Видно, что полученные в настоящей работе зна�
чения механических характеристик графена хо�
рошо согласуются с экспериментальными дан�
ными [1, 13] и результатами расчета на основе по�
тенциала AIREBO [11]. Значения упругих
модулей не более чем на 1% отличаются от экспе�
риментальных данных [13]. Прочностные харак�
теристики совпадают с экспериментальными
значениями [1] с точностью, равной погрешности
эксперимента. Отметим также, что в отличие от
потенциала AIREBO потенциал (4) позволяет в
точности удовлетворить экспериментальному
значению коэффициента Пуассона [13].

Таким образом, предлагаемый в данной работе
потенциал (4) позволяет в пределах погрешности
эксперимента описывать упругие и прочностные
свойства графена.

Авторы выражают благодарность Е.А. Ивано�
вой за полезные обсуждения данной работы.
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