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1. Цели.

· Проанализировать однопараметрическую модель решетки графена.
· Сравнить полученные результаты. 
2. Общие сведения.
Согласно [1], графен — монослой кристаллической решетки графита — уже давно вызывает повышенный интерес в научном сообществе. Прежде всего, это связано с его необычной электронной структурой. В большинстве исследований графен рассматривают как двумерный материал с гексагональной решеткой и почти идеальным расположением атомов. Вообще говоря, экспериментально полученный монослой графена [2] не является абсолютно плоским. Экспериментально обнаружено, что в равновесном состоянии он обладает незначительными деформациями в поперечном направлении [3]. Однако, как правило, в механических моделях графена данный факт не учитывается, что позволяет рассматривать его как двумерную структуру.
 Механические свойства графена представляют отдельный интерес по нескольким причинам. Во-первых, углеродные нанотрубки, которые находят все большее применение в технике и медицине, представляют собой не что иное, как графеновые слои, свернутые тем или иным способом. Нанотрубкам свойственно редкое сочетание линейных размеров, удельного веса, деформационных и прочностных характеристик. Во-вторых, весьма перспективным представляется создание композитных материалов на основе графена. Кроме того, существует еще ряд возможностей для применения механических свойств графена. Таким образом, изучение этих свойств является важной и актуальной задачей.
3. Постановка задачи.
Рассмотренная модель решетки графена, изображена на рис. 1. Она представляет собой
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Рис.1. Однопараметрическая модель графенового слоя.

бесконечный плоский кристалл, атомы которого в недеформированном состоянии расположены в вершинах правильных шестиугольников с ребром a. Взаимодействие между атомами осуществляется посредством абсолютно жестких стержней и пружин c жесткостью ĉ. 

Анализ данной модели проводился встроенным модулем Static Structural в ANSYS. 
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Рис. 2. Вид узлового соединения. Слева однопараметрическая модель, справа стандартная модель без пружин. 
Далее была построена твердотельная модель однопараметрического графенового слоя, представленная на рис. 3.
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рис. 3. Твердотельная модель однопараметрической решетки графена.
Затем твердотельная модель разбивалась на конечно – элементную сетку с количеством узлов равным 2508 и количеством элементов равным 856, см. рис. 4.
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Рис. 4. Конечно – элементная модель однопараметрического графенового слоя.

После, задавались граничные условия. На рис. 5 и на рис. 6 на верхней грани показано фиксированное закрепление, а на нижней грани приложена растягивающая и сжимающая нагрузка соответственно. 
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Рис. 5. Задание растягивающей нагрузки.
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Рис. 6. Задание сжимающей нагрузки.
4. Результаты.

Полученные данные от однопараметрической решетки графена сравнивались с данными решетки, у которой взаимодействие между атомами осуществляется посредством абсолютно жестких стержней без пружин, см. рис. 7 и рис. 8 соответственно. В приложении имеется анимация для визуализации полученных результатов. 
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Рис. 7. Величина максимальных деформаций при одноосном растяжении и сжатии однопараметрической модели решетки графена.
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Рис. 8. Величина максимальных деформаций при одноосном растяжении и сжатии модели решетки, у которой взаимодействие между атомами осуществляется посредством абсолютно жестких стержней без пружин.
5. Заключение.
В анализе на растяжение и сжатие, значения смещения однопараметрической модели графенового слоя более чем в три раза меньше по сравнению с моделью решетки, у которой взаимодействие между атомами осуществляется посредством абсолютно жестких стержней без пружин. Это свидетельствует о том, что в анализируемой однопараметрической модели, такой вид узлового соединения повышает прочностные характеристики решетки графена.
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