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ЗАГАЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА РОБОТИ

Актуальнiсть теми. Тертя i зношування – невiд’ємнi явища, що су-
проводжують вiдносний рух двох поверхонь, якi знаходяться у безпосе-
реднiй близькостi одна вiд одної. Цi процеси спостерiгаються повсюдно у
повсякденному життi та рiзноманiтних промислових застосуваннях, де во-
ни вiдiграють важливу, а часто й основну роль для досягнення оптималь-
ної роботи. У рiзних застосуваннях вимагаються як низькi, так i високi
значення тертя i зношування, що свiдчить про необхiднiсть вмiння керу-
вати цими процесами. Усвiдомлення останнього факту привело до iнтен-
сивних дослiджень, накопичення великої кiлькостi емпiричних результатiв
i формування у серединi ХХ столiття трибологiї – науки, що вивчає тертя,
зношування, змащування та iншi спорiдненi процеси, якi виникають при
вiдносному русi поверхонь контакту.

Складнiсть процесiв, що вивчаються, приводила до того, що трибо-
логiя до недавнього часу залишалася, головним чином, прикладною на-
укою, а розглядуванi задачi мали в основному iнженерний, а не фунда-
ментальний характер. Корiннi змiни стали вiдбуватися з 80-х рокiв ХХ
столiття завдяки виникненню принципово нових експериментальних ме-
тодик, що дозволяють вивчати трибологiчнi явища на атомарному рiвнi,
а також збiльшенню обчислювальних потужностей комп’ютерiв, яке да-
ло можливiсть теоретично моделювати вiдповiднi системи. Стрiмке на-
копичення результатiв дослiджень iз використанням зазначених пiдходiв
привело до видiлення нової науки – нанотрибологiї, яка розглядає тер-
тя, зношування i пов’язанi процеси на нанорiвнi. Незважаючи на значний
прогрес у розумiннi атомарних витокiв тертя i зношування, досягнутий за
останнi два десятилiття, на сьогоднiшнiй день iснує багато вiдкритих пи-
тань. Особливу увагу привертають нанотрибологiчнi властивостi систем,
що мiстять вуглецевi, зокрема алмазнi та графiтовi, поверхнi, внаслiдок
унiкальних властивостей останнiх. Теоретичний розгляд деяких з них є
метою цiєї роботи.

Унаслiдок сучасних тенденцiй з мiнiатюризацiї рiзноманiтних прила-
дiв iз рухомими компонентами у технологiчних застосуваннях усе частiше
доводиться мати справу iз тертям i зношуванням на наномасштабi. Висо-
кi темпи розвитку нових експериментальних методик вивчення триболо-
гiчних процесiв на атомарному рiвнi приводять до швидкого накопичення
емпiричних даних. Для виявлення фiзичних закономiрностей, що лежать в
основi отриманих експериментальних результатiв, є необхiдним їх всебi-
чний теоретичний аналiз. Однак через складнiсть розглядуваних процесiв
їх теоретичний опис вiдстає вiд експериментiв. Таким чином, на сьогоднi-
шнiй день iснує безсумнiвна потреба у теоретичних дослiдженнях проце-
сiв тертя i зношування на нанорiвнi.
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Зв’язок роботи з науковими програмами, планами, тема-
ми. Дисертацiйна робота виконана на кафедрi моделювання скла-
дних систем Сумського державного унiверситету i пов’язана з вико-
нанням таких держбюджетних науково-дослiдних робiт (НДР): НДР
0106U001940 “Статистична теорiя складних систем економiчного ти-
пу” (2006–2008 рр.); НДР 0107U001279 “Синергетика межового тер-
тя” (2007–2008 рр.); НДР Державного фонду фундаментальних дослi-
джень 0110U006721 “Вплив кореляцiй температури мастила i гiсте-
резисних явищ на динамiку межового тертя у нанопристроях” (2008–
2010 рр.); НДР 0109U001378 “Фiзика формування потокiв заряджених
частинок у пристроях для дiагностики матерiалiв атомної енергетики”
(2009–2011 рр.); НДР Державного фонду фундаментальних дослiджень
України i Росiйського фонду фундаментальних дослiджень 0109U007301
“Структурний стан i механiчна поведiнка наноструктурних металiв i спла-
вiв” (2009–2010 рр.).

Мета i завдання дослiдження. Мета роботи пов’язана з побудовою
моделей нанорозмiрних систем, що мiстять вуглецевi поверхнi, встанов-
ленням атомiстичних витокiв трибологiчних явищ, якi спостерiгаються у
цих системах, та використанням теоретично отриманих результатiв для iн-
терпретацiї вiдповiдних експериментальних даних i передбаченням нових
явищ.

Досягнення названої мети вимагало вирiшення таких задач:
– у наближеннi TIP4P моделi молекул води вивчити структуру i трибо-
логiчнi властивостi ультратонкої плiвки води, стиснутої мiж абсолютно
жорсткими гладкими алмазними поверхнями й алмазними пластинами,
якi мають перiодичний атомарний рельєф;
– використовуючи потенцiали мiжатомних взаємодiй Бреннера i Кол-
могорова-Креспi, побудувати атомiстичну модель графiту; для цiєї моделi
розробити алгоритм i реалiзувати вiдповiдну програму для паралельного
розрахунку мiжатомних сил взаємодiї у межах методу класичної молеку-
лярної динамiки;
– на основi розробленої методики дослiдити розшарування поверхнi гра-
фiту, яка взаємодiє iз абсолютно жорстким пiрамiдальним нановиступом,
в умовах рiзних значень енергiї взаємодiї зонд–пiдкладка, сталої криста-
лiчної решiтки нановиступу, а також за рiзних температур;
– у межах побудованої моделi дослiдити опромiнення пластини графену
потоком атомiв вуглецю;
– побудувати атомiстичну модель, яка описує взаємодiю срiбних i нiке-
левих наночастинок (НЧ) iз графеном; отримати та проаналiзувати зале-
жнiсть сили тертя, що дiє на НЧ при її зсувi, вiд часу, положення її центра
мас i площi контакту.
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Об’єкт дослiдження — структурнi та трибологiчнi процеси, що ма-
ють мiсце в адсорбованих шарах та на поверхнях нанорозмiрних систем.

Предмет дослiдження — фазовi переходи в ультратонкiй плiвцi во-
ди, яка стиснена мiж поверхнями з алмазного матерiалу, i тертя цих по-
верхонь; утворення графену внаслiдок зношування графiтової пiдкладки,
що взаємодiє з вольфрамовим нановиступом; тертя Ag та Ni наночасти-
нок, адсорбованих на графенi.

Методи дослiдження. Для вивчення поведiнки всiх атомiстичних
моделей використовувався метод класичної молекулярної динамiки (МД),
який об’єднує у собi методи математичного моделювання, обчислюваль-
ної i статистичної фiзики. Рiвняння руху iнтегрувалися методом Верлє i
предиктора-коректора. Розрахунок взаємодiй проводився iз використан-
ням методiв усiх пар, зв’язаних спискiв комiрок i спискiв сусiдiв. Для па-
ралелiзацiї алгоритму розрахунку мiжатомних взаємодiй у графiтовiй си-
стемi використовувався метод доменної декомпозицiї.

Наукова новизна одержаних результатiв
1. Уперше для ультратонкої плiвки води, молекули якої представленi

моделлю TIP4P, стиснутої мiж абсолютно жорсткими атомарно-гладкими
алмазними поверхнями й алмазними пластинами, якi мають перiодичний
атомарний рельєф, виявлено iснування твердоподiбного стану. При цьому
показано, що:
– вiн спостерiгається для навантажень, якi перевищують 430 МПа;
– перiодичний атомарний рельєф руйнує як вертикальне, так i горизон-
тальне впорядкування молекул у плiвках товщиною два молекулярних дi-
аметри;
– залежностi середнього за часом значення сили тертя, яка дiє на верх-
ню пластину, вiд навантаження якiсно збiгаються з експериментальними
залежностями для простих сферичних молекул;
– наявнiсть перiодичного атомарного рельєфу якiсно не змiнює виду за-
значених залежностей.

2. Використовуючи метод класичної МД, вперше установлено умови,
за яких вiдбуваються розшарування графiтового зразка, який взаємодiє з
адгезивним нановиступом, й утворення наношматочка шляхом руйнуван-
ня верхнього графенового шару. Показано, що для значення сталої решi-
тки нановиступу, що дорiвнює 0.3165 нм, при температурi 298 K розшару-
вання зразка вiдбувається при енергiї взаємодiї зонд–поверхня, бiльшiй
або такiй, що дорiвнює 0.5 еВ на атом. Вперше для адгезивного зонда,
що взаємодiє iз графiтовою поверхнею, отримано залежностi нормальної
сили, яка дiє на зонд, вiд вiдстанi до зразка.

3. У межах побудованої моделi вперше виявлено, що врахування вне-
ску, обумовленого короткодiючою вiдштовхувальною взаємодiєю внаслi-
док перекриття електронних орбiталей атомiв вуглецю, в енергiї зв’язку
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шарiв графiту якiсно змiнює кiнетику розшарування зразка при темпера-
турах нижче 8 К. Уперше проведено аналiтичнi оцiнки, що якiсно поясню-
ють поведiнку, яка спостерiгається, та зазначено експериментальнi умови
для перевiрки розрахункових результатiв.

4. Методом МД вперше визначено силу тертя, яка дiє на срiбнi й нi-
келевi наночастинки, що адсорбованi на графенi. Встановлена лiнiйна за-
лежнiсть сили тертя вiд площi контакту для срiбних наночастинок. Пока-
зано, що кут нахилу лiнiйної апроксимацiї для Ag дорiвнює 1.21 пН/нм2,
що з точнiстю 15 % вiдповiдає експериментальним даним для Sb наноча-
стинок. Уперше передбачено iснування пилкоподiбної форми залежностi
сили тертя, що дiє на нiкелевi наночастинки, вiд латеральної координати
центра мас наночастинки.

Практичне значення одержаних результатiв. Розробленi моделi й
отриманi на їх основi результати мають як фундаментальне, так i при-
кладне значення. Перше полягає у виявленнi iснування твердоподiбно-
го стану ультратонкої плiвки води, стиснутої мiж алмазними поверхнями.
Передбачена температурна залежнiсть розшарування графiту подає до-
датковий приклад, який iлюструє наявнiсть основних вкладiв в енергiю
зв’язкiв шарiв графену. Дослiдження тертя металевих наночастинок роз-
ширило уявлення про атомiстичнi витоки цього явища.

Прикладне значення результатiв роботи полягає у декiлькох аспектах.
Отриманi оцiнки значень навантаження, за яких спостерiгається твер-
доподiбний стан ультратонкої плiвки води, дають змогу передбачати цей
стан. Також встановлено умови, за яких вiдбувається розшарування гра-
фiту, що дозволяє прогнозувати можливiсть спостереження явища супер-
змащування для рiзних матерiалiв нановиступу, який взаємодiє iз графi-
товою поверхнею. Крiм того, отримана iнформацiя безпосередньо стосує-
ться однiєї з методик виробництва графену – мiкромеханiчного розколю-
вання графiту i може бути цiнною для її оптимiзацiї. Результати для тертя
НЧ, адсорбованих на графенi, дають можливiсть передбачати форму за-
лежностей сили тертя, яка дiє на НЧ з боку графену, для рiзних матерiалiв.

Особистий внесок здобувача. Постановка задач дослiдження та
обговорення отриманих результатiв проводилися разом iз науковим керiв-
ником д.ф.-м.н., доцентом Хоменком О. В. У всiх роботах [1–16] автором
були розробленi та програмно реалiзованi моделi дослiджуваних систем.
Крiм того, при отриманнi результатiв публiкацiй [3–6, 10–14] дисертант
брав безпосередню участь у проведеннi розрахункiв i обробцi результатiв.
У роботi [5] автор дисертацiї також провiв аналiтичну оцiнку температур-
ної залежностi енергiї зв’язку графену в графiтi. У роботах [7–9, 15, 16]
дисертант розробив алгоритми розрахункiв, брав участь в органiзацiї та
проведеннi обчислень, аналiзi й iнтерпретацiї отриманих даних. Особисто
автором пiдготовленi статтi [1, 5, 7].
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Апробацiя результатiв дисертацiї. Матерiали дисертацiї доповi-
далися й обговорювалися на семiнарах Донецького фiзико-технiчного
iнституту iм. О. О. Галкiна, Iнституту прикладної фiзики НАН України
м. Сум i Центру нанотехнологiй Вестфальського унiверситету iм. Вiль-
гельма м. Мюнстер, Нiмеччина, i таких конференцiях: Мiжнародних кон-
ференцiях студентiв i молодих вчених з теоретичної та експерименталь-
ної фiзики “ЕВРИКА” (Львiв, 2008, 2010 рр.); 1-й i 2-й Всеукраїн-
ських наукових конференцiях молодих вчених “Фiзика низьких темпера-
тур (КМВ-ФНТ)” (Харкiв, 2008, 2009 рр.); Мiжнародних конференцiях
“Высокие давления. Фундаментальные и прикладные аспекты” (Судак,
Крым, 2008, 2010 гг.); International conference “Statistical Physics 2009:
Modern Trends and Applications” (Lviv, 2009); International conference
“Functional Materials (ICFM’2009)” (Partenit, Crimea, 2009); International
conference “Physics of liquid matter: modern problems (PLMMP-2010)”
(Kyiv, 2010); 10-й Всеукраїнськiй школi-семiнарi та Конкурсi молодих
вчених зi статистичної фiзики та теорiї конденсованої речовини (Львiв,
2010 р.); 2-й Мiжнароднiй науковiй конференцiї “Наноструктурные мате-
риалы: Беларусь-Россия-Украина (НАНО - 2010)” (Киев, 2010 г.); 2-й
Всеросiйськiй науково-iнновацiйнiй молодiжнiй конференцiї (з мiжнаро-
дною участю) “Современные твердофазные технологии: теория, практика
и инновационный менеджмент” (Тамбов, Россия, 2010 г.).

Публiкацiї. За матерiалами дисертацiї опублiковано 20 наукових
праць, основнi 16 з яких наведенi в авторефератi. Серед них 8 статей у
фахових наукових журналах, що входять до перелiку ВАК України.

Структура i обсяг роботи. Дисертацiя складається iз вступу, чоти-
рьох роздiлiв, висновкiв, одного додатка на 3 сторiнках i списку викори-
станих джерел iз 178 найменувань на 18 сторiнках. Загальний обсяг ди-
сертацiї становить 174 сторiнки, з них 104 сторiнки основного тексту. Ро-
бота мiстить 83 рисунки, з них 50 рисункiв на 29 окремих аркушах.

ОСНОВНИЙ ЗМIСТ ДИСЕРТАЦIЇ

У вступi обгрунтована актуальнiсть теми дисертацiї, зазначенi мета й
основнi завдання дослiдження, визначенi його об’єкт та предмет, розкритi
наукова новизна i практичне значення результатiв, наведенi данi про осо-
бистий внесок здобувача, апробацiю результатiв.

Перший роздiл “Трибологiчнi властивостi нанорозмiрних систем” є
оглядом лiтератури i складається з трьох пiдроздiлiв. У першому пiдроз-
дiлi наведено результати дослiджень трибологiчних властивостей межо-
вих плiвок вуглеводнiв i води, стиснутих як мiж атомарно-гладкими, так
i шорсткими поверхнями. Теоретично й експериментально показано, що
ультратонка плiвка рiдини товщиною менше 6 молекулярних дiаметрiв,
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стиснута в малих об’ємах, перебуває у твердоподiбному станi. Вiн про-
являється у зниженнi рухливостi молекул, вираженому в збiльшеннi часiв
релаксацiї i зменшеннi коефiцiєнта дифузiї. Також у цьому станi спосте-
рiгаються утворення квазiдискретних шарiв молекул рiдини та їх упоряд-
кування у площинi шарiв. Наявнiсть атомарного рельєфу стiнок руйнує
впорядкованiсть молекул. Другий пiдроздiл подає iнформацiю про екс-
перименти з вивчення тертя поверхнi графiту на атомарному рiвнi. По-
дано результати, якi вказують на можливiсть iснування суперзмащуван-
ня для вольфрамового зонду фрикцiйного силового мiкроскопа (ФСМ) на
поверхнi графiту. Наведено можливе пояснення цього явища, що грунту-
ється на припущеннi про утворення графiтового наношматочка, прикрi-
пленого до зонда. Констатується вiдсутнiсть достовiрного пiдтвердження
цього припущення в лiтературi. Також описанi новi методики отримання
графену, що базуються на розшаруваннi графiтового зразка, i вiдомостi
про утворення дефектiв у графенi внаслiдок його опромiнення рiзними ча-
стинками. У третьому пiдроздiлi описується експериментальна мето-
дика вивчення тертя металевих наночастинок, адсорбованих на поверхнi
графiту. Вiдмiчено основнi переваги цього пiдходу порiвняно з iснуючи-
ми методиками, а також iснування фрикцiйного дуалiзму в дослiджуваних
системах. Констатується вiдсутнiсть адекватного теоретичного розгляду
тертя металевих НЧ, адсорбованих на атомарно-гладкiй поверхнi.

Другий роздiл “Ультратонка плiвка води, стиснута мiж алмазними по-
верхнями” присвячений дослiдженню трибологiчних властивостей зазна-
ченої системи методом МД. У першому пiдроздiлi описано атомiстичну
модель системи. Використовується планарна куеттiвська геометрiя. Тон-
ка плiвка води стиснута мiж двома абсолютно твердими стiнками iз перi-
одичними граничними умовами у площинi пластин, паралельнiй площинi
ху. Розглядаються як атомарно-гладкi пластини, так i поверхнi з перiо-
дичним атомарним рельєфом. У першому випадку кожна стiнка складає-
ться iз 1152 атомiв, що утворюють двi (001) кристалографiчнi площини з
алмазною решiткою. У другому випадку перiодичний рельєф створювався
видаленням 144 атомiв з кожної поверхнi, у яких залишалося по 1008 ато-
мiв. На початку моделювання один шар води мiстить 196 молекул. Макси-
мальна кiлькiсть частинок у розрахунках становить 2696. Горизонтальнi
розмiри комiрки моделювання однаковi в х- та у-напрямах i дорiвнюють
4.281 нм.

Для iмiтацiї експериментiв моделювання виконується при сталiй тем-
пературi 298 К, яка пiдтримується методом обмежень. Зовнiшнє наванта-
ження моделюється шляхом прикладення сталої силиL до кожного атома
у вертикальному напрямi. Зсув iмiтується прикладенням сталої горизон-
тальної сили зсуву FS до кожного атома верхньої пластини вздовж осi х,
яка вiдповiдає напряму [010]. Опис взаємодiй молекул у плiвцi води ба-
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зується на використаннi TIP4P моделi молекули. Потенцiальна енергiя
взаємодiї молекули води з атомами вуглецю має леннард-джонсiвський
(ЛД) вид. Рiвняння обертального руху молекул води виражаються через
гамiльтоновi кватернiони. Рiвняння трансляцiйного i обертального руху
iнтегруються з використанням алгоритму предиктор-коректор четверто-
го порядку iз часовим кроком 2.627 фс.

У другому пiдроздiлi наведено iнформацiю про результати комп’ю-
терних експериментiв. Обчислювання проводилися для навантаженьL на
атом у дiапазонi вiд 2 (6.838 пН у фiзичних одиницях) до 50 (0.171 нН).
Вiдповiдний тиск, що дiє на пластини, змiнюється вiд 0.43 до 10.751 ГПа.
Сила зсуву FS має значення вiд 0.5 (1.71 пН) до 10 (34.3 пН) на атом. Ре-
зультуюча сила зсуву, яка дiє на верхню пластину, змiнюється вiд 1.97 до
394 нН. Максимальна тривалiсть моделювання становить 136.6 пс. Ви-
конувалися двi групи моделювань. Перша характеризується вiдсутнiстю
зсуву, i вимiрюється коефiцiєнт дифузiї молекул у плiвцi. У другiй групi
має мiсце зсув верхньої пластини, i вимiрюється сила тертя, яка дорiвнює
сумi х компонент сил, що дiють на верхню пластину з боку води. Коефiцi-
єнт дифузiїD обчислюється двома способами – iз використанням виразiв
Ейнштейна i Грiна-Кубо. Останнiй грунтується на iнтегральнiй автокоре-
ляцiйнiй функцiї швидкостей ϕ(t).

Часовi залежностi ϕ(t), отриманi для атомарно-гладких алмазних по-
верхонь, мають осцилюючий вигляд iз областю вiд’ємних значень, якi в
об’ємних рiдинах спостерiгаються бiля критичної точки твердiння. У да-
ному випадку вони свiдчать про твердоподiбний стан ультратонкої плiвки
води. Величина D, отримана обома названими методами, зменшується iз
зростанням навантаження L. Це вказує на зменшення рухливостi моле-
кул води мiж стiнками i на перехiд ультратонкої плiвки до твердоподiбного
стану, особливiстю якого є впорядкованiсть молекул, яка може бути вер-
тикальною i горизонтальною. Квазiдискретнi шари мають мiсце на миттє-
вих знiмках системи. Упорядкування у площинi для одношарової плiвки
не спостерiгалося для всiх значень навантаження i зсуву. У плiвках тов-
щиною два молекулярних дiаметри впорядкування у площинi має мiсце,
особливо за високих навантажень (рис. 1).

На залежностi середньої за часом сили тертя вiд зовнiшнього наван-
таженняL можна видiлити двi основнi областi. Перша – лiнiйна при низь-
ких L, вона вiдповiдає першому закону Амонтона, друга – горизонтальна,
спостерiгається за високих навантажень. Цi залежностi можна поясни-
ти, використовуючи модель “брущатки”, згiдно з якою сила тертя визна-
чається двома внесками. Перший обумовлений адгезiєю мiж молекулами
рiдини й поверхнею i пропорцiйний площi контакту. Другий внесок про-
порцiйний зовнiшньому навантаженню. У нашiй моделi переважає пер-
ший внесок внаслiдок гладкостi поверхонь. При пiдвищеннi навантаже-
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Рис. 1. Конфiгурацiї молекул у площинi xy для рiзних навантажень
i нульової сили зсуву наприкiнцi моделювання двошарової плiвки

ння кiлькiсть адгезивних зв’язкiв збiльшується, обумовлюючи зростання
тертя. Пiсля визначеного значення L сила адгезiї не може зростати вна-
слiдок досягнення максимально можливої кiлькостi адгезивних зв’язкiв,
що зумовлює дiлянку насичення.

У випадку алмазних пластин iз перiодичним атомарним рельєфом за-
лежностi автокореляцiйної функцiї швидкостi та коефiцiєнта дифузiї ма-
ють вигляд, аналогiчний до залежностей для системи з гладкими пла-
стинами, що свiдчить про наявнiсть твердоподiбного стану плiвки води.
Основною вiдмiннiстю є те, що квазiдискретнi шари не утворюються, i
у плiвцi товщиною два молекулярних дiаметри вiдсутнє впорядкування
молекул води у площинi ху. Для характеристики структури плiвки води
також було використано динамiчний структурний фактор, частотнi зале-
жностi якого свiдчать про аморфну структуру плiвки води товщиною два
молекулярних дiаметри. Також виявлено, що перiодичний атомарний ре-
льєф не приводить до якiсних змiн залежностей сили тертя вiд наванта-
ження.

У третьому роздiлi “Розшарування графiтової поверхнi при взаємодiї
з адгезивним нановиступом” проведено дослiдження розшарування гра-
фiтового зразка за рiзних умов методом МД. Перший пiдроздiл присвя-
чено опису моделi системи. Графiтовий зразок утворений трьома шарами
графену з АВ упаковкою (рис. 2), перiодичнi граничнi умови прикладе-
нi у площинi ху. Кожен шар складається з 24 × 24 гексагонiв i мiстить
3456 атомiв. Довжини вздовж х- та у-напрямiв дорiвнюють 10.082 нм
та 8.731 нм вiдповiдно. Щоб утримати зразок, нижнiй графеновий шар
є жорстким. Абсолютно жорсткий квадратний пiрамiдальний нановиступ
(який також будемо називати зондом) складається з 5 шарiв атомiв, па-
ралельних площинi ху. Частинки розмiщенi у вершинах ОЦК решiтки iз
сталою 0.3165 нм, що вiдповiдає кристалiчнiй структурi вольфраму. На-
новиступ мiстить 1135 атомiв, їх загальна кiлькiсть складає 11503.
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Рис. 2. Вигляд збо-
ку початкової
атомарної кон-
фiгурацiї дослi-
джуваної системи.
Великi й малi куль-
ки вiдповiдають
атомам вольфра-
му й вуглецю

Ковалентнi зв’язки мiж атомами вуглецю у двох верхнiх динамiчних
шарах графену описуються потенцiалом Бреннера. Для опису зв’язува-
ння шарiв використовуються два типи потенцiалiв. Перший – потенцi-
ал Колмогорова-Креспi (RDP), який мiстить ван-дер-ваальсове (ВДВ)
притягання й експоненцiальне затухаюче вiдштовхування внаслiдок пере-
криття π-орбiталей атомiв вуглецю з рiзних шарiв. Спрямованiсть орбiта-
лей вiдтворюється використанням “локальних” нормалей до sp2-площини
поблизу кожного атома вуглецю. Взаємодiя зонд–поверхня має мiсце ли-
ше для верхнього шару графену й описується ЛД потенцiалом з енергети-
чним мiнiмумом глибиною ε. Необхiдна температура пiдтримується через
термостат Берендсена, з’єднаний iз двома верхнiми шарами графену. Рiв-
няння руху iнтегруються методом Верлє iз часовим кроком ∆t = 0.1 фс.

У другому пiдроздiлi подано результати моделювань. Спочатку з’я-
совується, за яких умов вiдбувається розшарування зразка при викори-
станнi RDP потенцiалу. Розглядаються такi значення енергетичного мi-
нiмуму ε в ЛД потенцiалi: 0.1; 0.25; 0.5; 1 та 6 еВ на атом. Пiсля врiв-
новаження системи впродовж перших 104 часових крокiв при 298 K iз
зондом, розмiщеним на вiдстанi 1.16 нм над поверхнею, виступ починає
знижуватися в напрямi зразка. Рух вiдбувається кроками, змiнюючи z-
координати атомiв вольфраму на 0.01304 нм. Система врiвноважується
впродовж 500 часових крокiв мiж змiщеннями зонду, що вiдповiдає швид-
костi руху 260.8 м/с. Тривалiсть моделювання становить 10 пс. На рис. 3
поданi типовi кривi сила–вiдстань, що вiдбивають змiни нормальної си-
ли, яка дiє на зонд, iз вiдстанню до поверхнi. Ця сила обчислюється як
сума z-компонент сил, що дiють на атоми вольфраму з боку графiтового
зразка, i вона усереднюється впродовж останнiх 100 часових крокiв про-
цедури врiвноваження мiж змiщеннями зонду.

При наближеннi зонда до поверхнi спостерiгається початок неста-
бiльностi, позначений зростанням притягання мiж двома поверхнями (во-
но вiдповiдає вiд’ємному значенню сили), що супроводжується зменше-
нням потенцiальної енергiї системи. Максимум притягання (точка A на
рис. 3) вiдповiдає явищу “стрибка для контакту” (СК), при якому атоми
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Рис. 3. Нормальна сила, що дiє на нановиступ, при його наближен-
нi та вiдведеннi вiд поверхнi графiту зi швидкiстю 260.8 м/с для
значень ε= 0.1 еВ (а) i ε= 0.25 еВ (б). Вiсь абсцис вiдповiдає верти-
кальнiй вiдстанi мiж жорстким шаром графену й нижнiм атомним
шаром вольфраму

вуглецю пiд виступом змiщуються в напрямi до зонда впродовж коротко-
го часового iнтервалу∼ 0.5 пс. СК пов’язується з iндукованою зондом де-
формацiєю зразка i призводить до зiштовхувань атомiв вуглецю з нанови-
ступом, що зумовлює раптове спадання притягання у точцi B. Подальше
просування зонда має результатом зменшення вiдштовхування, а по до-
сягненнi точки C спостерiгається нове рiзке зростання сили (CD сегмент),
що свiдчить про iндентацiю зразка.

Пiдйом зонда починається пiсля 5 · 104 часових крокiв i має результа-
том пiдвищену адгезiю мiж зондом i поверхнею, про що свiдчить гiстере-
зис на залежностях сила–вiдстань. Для ε = 0.1 еВ крива сила–вiдстань
на рис. 3a при вiдведеннi має таку саму форму, як i при пiдведеннi. Те,
що в енергiї зв’язку шарiв не спостерiгається значних змiн, i остаточне
наближення сили, що дiє на зонд, до нуля, свiдчить про вiдсутнiсть роз-
шарування для ε = 0.1 еВ. Значення ε = 0.25 еВ також не є достатнiм для
зняття верхнього шару, i на вiдрiзку GH (рис. 3б) зонд “втрачає” атоми ву-
глецю, якi повертаються у рiвноважне вертикальне положення верхнього
шару. Розрахунки вказують на те, що для вiдшарування потрiбне значення
ε ≥ 0.5 еВ.

Також проведено дослiдження можливостi утворення шматочка гра-
фену, прикрiпленого до зонда, шляхом виривання атомiв вуглецю з верх-
нього графiтового шару. Показано, що це вiдбувається для значень
4814 м/с i 6 еВ швидкостi руху зонда i ε вiдповiдно. Такi великi значен-
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ня свiдчать про неможливiсть реалiзацiї даного механiзму розшарування
в експериментах щодо суперзмащення.

Для виявлення впливу температури на розшарування графiту прове-
дено моделювання з використанням як RDP потенцiалу для зв’язування
шарiв, так i ЛД потенцiалу. Параметри останнього пiдiбранi таким чи-
ном, щоб отриманi значення енергiї зв’язку шарiв i вiдстанi мiж ними бу-
ли близькими до тих, що дає RDP. Для взаємодiї зонд–поверхня викори-
стовується значення ε = 0.5 еВ, яке забезпечує зняття верхнього шару
графену при температурi 298 K. Рух зонда вiдбувається, як було описано
вище, i швидкiсть руху становить 265 м/с.

Для обох потенцiалiв розрахунки виконано в iнтервалi температур вiд
298 K до 2 K. Основним результатом проведених обчислень є те, що при
використаннi RDP потенцiалу зняття верхнього шару має мiсце в iнтер-
валi температур вiд 298 K до 16 K. Для T вiд 8 K до 2 K розшарування не
вiдбувається, i зонд “втрачає” шар графену, у той час як для ЛД потен-
цiалу шар знiмається в усьому iнтервалi температур. Часовi залежностi
енергiї зв’язку шарiв графену свiдчать про наявнiсть потенцiального бар’-
єра для RDP потенцiалу, який проявляється за низьких T . Для пояснен-
ня отриманих результатiв проведено аналiтичнi оцiнки температурних за-
лежностей рiзних внескiв у потенцiальну енергiю зв’язку шарiв у графiтi.
Радiус-вектор, який з’єднує найближчих сусiдiв атомiв з рiзних шарiв, i
кут θ мiж векторами r i n (рис. 4) записуються у виглядi суми сталої i
стохастичної компонент, де остання обумовлена тепловим рухом атомiв.
Пiдставляючи це у вираз для ρ, використовуючи тригонометричнi й тер-
модинамiчнi тотожностi й усереднюючи за достатньо тривалим часовим
iнтервалом, можна отримати

〈ρ2〉 = a2 + (αT − βr20T − αβT 2)a2/r20. (1)

Використовуючи (1), отримаємо оцiнку температурної залежностi анi-
зотропного внеску в RDP потенцiал (позначимо його через 〈Vπ〉). Провiв-
ши аналогiчнi викладки, можна оцiнити залежнiсть ВДВ внеску 〈VvdW 〉
вiд T . Результати вказують на спадання 〈VvdW 〉 i зростання 〈Vπ〉 iз темпе-
ратурою T . Причому 〈Vπ〉 зростає на порядок швидше, нiж 〈VvdW 〉 спадає.
Використовуючи цi данi, проаналiзуємо утворення потенцiального бар’є-
ра. При найнижчiй температурi 〈Vπ〉 має найменше можливе значення, а
〈VvdW 〉 максимальне. Тому в конкуренцiї трьох взаємодiй: ВДВ притяга-
ння зонд–зразок i перекриття π-орбiталей 〈Vπ〉, якi прагнуть роздiлити
шари, i ВДВ притягання мiж шарами 〈VvdW 〉 виграє остання, i розшару-
вання не вiдбувається. Ця ситуацiя за вибраних параметрiв моделi зберi-
гається до 8 K. Починаючи з 16 K, внаслiдок швидкого зростання iз T двi
взаємодiї, що прагнуть вiдокремити верхнiй шар, починають переважати
над 〈VvdW 〉 (яке зменшилось внаслiдок теплового розширення), величина
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Рис. 4. Геометрична iлюстрацiя величин,
якi використовуються в аналiтичних
оцiнках

бар’єра досягає значення, яке можна подолати, i вiдбувається розшару-
вання.

Наприкiнцi пiдроздiлу подано результати дослiдження впливу розмi-
ру кристалiчної решiтки зонду на розшарування. Розглянуто два значення
сталої решiтки a зонда, що дорiвнюють 0.3165 нм i 0.1583 нм, за умов де-
кiлькох значень енергiї взаємодiї зонд–зразок ε i швидкостi руху зонда.
Показано, що нановиступ “втрачає” шар графену, коли ε = 0.1 еВ при
a = 0.1583 нм.

Четвертий роздiл “Трибологiчнi властивостi графену, який взаємодiє
з нанооб’єктами” складається з двох пiдроздiлiв. У першому пiдроздiлi
дослiджено тертя нiкелевих i срiбних наночастинок (НЧ), адсорбованих
на графенi. Шар графену лежить у площинi xy iз зигзаговим краєм, па-
ралельним x-напряму (рис. 5). Для утримання зразка у просторi граничнi
атоми вздовж периметра шару пiдтримуються фiксованими впродовж мо-
делювань. Розглянуто Ni i Ag наноострiвцi, що мiстять вiд 5000 до 30000
атомiв. Для кожного розмiру НЧ використовуються спецiально пiдiбранi
x×y розмiри графенової пластинки, якi змiнюються вiд 19.68 нм×17.04 нм
до 36.40 нм×31.52 нм вiдповiдно. Повна кiлькiсть атомiв змiнюється вiд
17800 до 73808.

Сили мiж атомами металу виводяться з форми потенцiалу, що базує-
ться на методi зануреного атома. Взаємодiя мiж атомами вуглецю у гра-
фенi описується гармонiчним потенцiалом, сили мiж графеном i НЧ обчи-
слюються iз ЛД потенцiалу. У ходi розрахункiв вимiрюється температура
T системи, латеральнi координата XCM i швидкiсть VX центра мас (ЦМ)
НЧ, повна сила зсуву FS, розмiри LX (див. рис. 5), LY, LZ НЧ. Сила тер-
тя Ff визначається як сума x компонент сил, що дiють на атоми металу з
боку атомiв вуглецю.

Наноострiвець одержується за допомогою процедури, яка iмiтує вiд-
шарування тонких металевих плiвок внаслiдок термiчної обробки. Тонкий
шар атомiв металу iз ГЦК решiткою помiщається на графен. Атоми почи-
нають перебудовуватися у бiльш енергетично вигiдну конфiгурацiю, агло-
меруючись у наноострiвець (це виражається зменшенням розмiру LX на
рис. 6). Пiсля досягнення пiвсферичної форми НЧ до системи приклада-
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Рис. 5. Миттєвi знiмки сформованої НЧ, що мiстить 25000 атомiв
Ag

ється термостат, вона охолоджується, i пiдтримується стала температура
близько 300 K. Пiсля охолодження до атомiв металу, значення x коорди-
нати яких менше, нiж XCM, прикладається сила зсуву вздовж x-напряму.
При цьому VX i XCM зростають вiдповiдно лiнiйно й квадратично iз часом
i свiдчать про перемiщення НЧ iз сталим прискоренням, що вiдповiдає
сталому значенню FS.

Сила тертя Ff(t) (рис. 6), що дiє на НЧ, не є однорiдною, а має пил-
коподiбну форму iз зростаючою частотою пiкiв. Залежностi Ff вiд XCM

для бiльшостi Ni НЧ також мають пилкоподiбну форму з бiльш-менш ре-
гулярними пiками, вiдстань мiж якими флуктуює бiля значення 0.246 нм,
яке вiдповiдає сталiй решiтки графену. Для Ag НЧ сила тертя має нере-
гулярну форму. Середнє за часом значення Ff зростає приблизно лiнiйно
з площею контакту A. Для Ni має мiсце великий розкид даних, i Ff є мен-
шою для Ag НЧ. Нахили лiнiйних апроксимацiй становлять 2.91 пН/нм2

для Ni та 1.21 пН/нм2 для Ag. Останнє значення є близьким до експе-
риментального 1.04 пН/нм2 для Sb НЧ. Отриманi результати можна по-
яснити локальною сумiрнiстю поверхонь НЧ i графену. Далекий порядок
не вiдiграє ролi, оскiльки згiдно iз вимiрами функцiї радiального розподiлу
атомiв НЧ її структура не має далекого порядку. Однак близькiсть вiдстанi
мiж найближчими сусiдами в Ni 0.249 нм до сталої решiтки графену мо-
же зумовити локальну сумiрнiсть поверхонь. У Ag це значення дорiвнює
0.289 нм, i сумiрнiсть є менш ймовiрною.

У другому пiдроздiлi проведено моделювання опромiнення пластини
графену потоком атомiв вуглецю. Показано, що за вiдсутностi вiдведення
тепла iз системи руйнування зразка вiдбувається, коли енергiя налiтаю-
чих частинок є бiльшою або рiвною 0.5 еВ. Вiдведення тепла обумовлює
змiщення цього значення до бiльших енергiй.

У додатку А наведено алгоритм розрахунку взаємодiй атомiв вуглецю
у графiтових системах.
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Рис. 6. Часовi зале-
жностi величин, роз-
рахованi для Ni НЧ, що
мiстить 16000 атомiв

ВИСНОВКИ

У дисертацiйнiй роботi побудовано атомiстичнi моделi нанорозмiрних
систем, якi мiстять поверхнi рiзних алотропних форм вуглецю. У межах
єдиного пiдходу, що базується на методi класичної молекулярної дина-
мiки, вивчено структурнi та трибологiчнi властивостi згаданих об’єктiв.
Отриманi результати дозволяють зробити такi висновки.

1. Ультратонка плiвка води, стиснута мiж абсолютно жорсткими алма-
зними поверхнями, проявляє загальнi властивостi межових плiвок рiдин
як для атомарно-гладких пластин, так i за наявностi перiодичного атомар-
ного рельєфу. При навантаженнях, що перевищують 430 МПа, i темпера-
турi 298 К виявлено iснування твердоподiбного стану плiвки, вираженого
у малих значеннях коефiцiєнта дифузiї молекул води i в присутностi їх упо-
рядкованих конфiгурацiй. У плiвцi товщиною два молекулярних дiаметри
спостерiгається утворення шарiв i впорядкування у горизонтальнiй пло-
щинi. Перiодичний атомарний рельєф руйнує як вертикальне, так i гори-
зонтальне впорядкування молекул у плiвках товщиною два молекулярних
дiаметри. Залежностi середнього за часом значення сили тертя вiд наван-
таження якiсно збiгаються з експериментально отриманими для сфери-
чних молекул. Зокрема, при навантаженнях, менших приблизно 4 ГПа,
має мiсце перший закон Амонтона. Наявнiсть перiодичного атомарного
рельєфу якiсно не змiнює вигляду названих залежностей.
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2. Методом МД вивчено взаємодiю графiтового зразка з адгезивним
жорстким нановиступом. Отримано залежностi нормальної сили, що дiє
на зонд, вiд вiдстанi до зразка, якi дають можливiсть безпосереднього по-
рiвняння з експериментом. Утворення контакту мiж зондом i поверхнею
вiдбувається внаслiдок явища “стрибка для контакту”. При температурi
298 K й енергiї ε взаємодiї зонд–поверхня, бiльшiй або такiй, що дорiв-
нює 1 еВ на атом, спостерiгається iндуковане адгезiєю змочування зонда
атомами вуглецю. Робота сил адгезiї виражена у гiстерезисi залежностей
нормальної сили, що дiє на нановиступ, вiд вiдстанi. Показано, що для
розглядуваної геометрiї системи розшарування зразка вiдбувається для
значень ε, бiльших або таких, що дорiнюють 0.5 еВ на атом, коли стала
решiтки a зонда дорiвнює 0.3165 нм. Показано, що нановиступ “втрачає”
шар графену, коли ε= 0.25 еВ i ε= 0.1 еВ при a= 0.3165 нм i a= 0.1583 нм
вiдповiдно.

3. У межах побудованої моделi показано, що включення до енергiї
зв’язку шарiв графiту анiзотропного внеску, який враховує перекриття
електронних хвильових функцiй атомiв вуглецю, якiсно змiнює кiнетику
розколювання за низьких температур. Для значень сталої решiтки нано-
виступу a = 0.3165 нм й енергiї взаємодiї зонд–поверхня 0.5 еВ на атом
при врахуваннi зазначеного внеску показано вiдсутнiсть розшарування
для температур нижче 8 K. За наявностi лише ВДВ взаємодiї встанов-
лено, що верхнiй шар графену iзолюється в усьому дiапазонi розглянутих
температур вiд 298 K до 2 K. Аналiтичнi оцiнки, проведенi для якiсного по-
яснення спостережуваної поведiнки, показують, що її причинами є швид-
ка змiна iз температурою величини анiзотропного внеску й особливостi
обраної геометрiї системи. Результати розрахункiв свiдчать про необхi-
днiсть експериментальної перевiрки ролi перекриття орбiталей у зв’язу-
ваннi шарiв графiту. Розроблена модель подає ескiз для експерименталь-
ної установки, яка може грунтуватися на методi електростатичного роз-
шарування.

4. Методом МД встановлено, що трибологiчнi властивостi металевих
НЧ, адсорбованих на графенi, значною мiрою визначаються типом мате-
рiалу НЧ. Виявлена неоднорiдна форма залежностей сили тертя вiд часу
й латеральної координати центра мас НЧ є випадковою i пилкоподiбною
для Ag i Ni НЧ вiдповiдно. Дана поведiнка пояснюється практично одна-
ковими значеннями вiдстанi мiж найближчими сусiдами у Ni i сталої ре-
шiтки графену, що приводить до локальної сумiрностi поверхонь контакту.
Показано, що середнє за часом значення сили тертя зростає приблизно
лiнiйно з площею контакту для Ag НЧ. Отриманий кут нахилу лiнiйної
апроксимацiї для Ag дорiвнює 1.21 пН/нм2, що з точнiстю 15 % вiдповiд-
ає експериментальним даним для Sb НЧ.

5. Опромiнення пластинки графену в умовах мiкроканонiчного ан-
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самблю потоком атомiв вуглецю з енергiями, бiльшими або такими, що
дорiвнюють 0.5 еВ, приводить до руйнування зразка, яке проявляється
у стрибках напружень i рiзкому зростаннi деформацiї та потенцiальної
енергiї системи. Показано, що за вiдсутностi вiдведення тепла iз системи
вплив густини пучка при енергiях частинок, бiльших за 0.5 еВ, зводиться
до бiльш iнтенсивного руйнування зразка. Наявнiсть термостата зсуває
величину енергiї, при якiй руйнується зразок, у бiк бiльших значень.
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АНОТАЦIЯ

Проданов М.В. Атомiстичне моделювання трибологiчних явищ у
нанорозмiрних системах, що мiстять вуглецевi поверхнi. — Руко-
пис.

Дисертацiя на здобуття наукового ступеня кандидата
фiзико-математичних наук за спецiальнiстю 01.04.07 – фiзика
твердого тiла, Сумський державний унiверситет, Суми, 2011.

Дисертацiйна робота присвячена теоретичному дослiдженню тертя i
зношування на атомарному рiвнi в нанорозмiрних системах, якi мiстять
поверхнi рiзних алотропних форм вуглецю. З цiєю метою розроблено вiд-
повiднi атомiстичнi моделi та проведено моделювання методом класичної
молекулярної динамiки.

Для ультратонкої плiвки води, стиснутої мiж жорсткими алмазними
поверхнями, показано iснування твердоподiбного стану для навантажень,
бiльших вiд 430 МПа, при температурi 298 К. Вiн характеризується низь-
кими значеннями коефiцiєнта дифузiї та наявнiстю впорядкованих кон-
фiгурацiй молекул для атомарно-гладких поверхонь. Показано, що сила
тертя, яка дiє на верхню стiнку, за низьких навантажень задовольняє пер-
ший закон Амонтона, а за високих – має мiсце насичення.

Розшарування графiту внаслiдок взаємодiї з адгезивним зондом при
температурi 298 К вiдбувається для енергiї взаємодiї, бiльшої або та-
кої, що дорiвнює 0.5 еВ на атом, коли стала решiтки a зонда дорiвнює
0.3165 нм. Показано, що нановиступ “втрачає” шар графену, коли енергiя
становить 0.25 еВ i 0.1 еВ при a = 0.3165 i a = 0.1583 нм вiдповiдно.

Встановлено, що залежнiсть сили тертя, яка дiє на Ni та Ag наноча-
стинки з боку графену, вiд положення їх центра мас має пилкоподiбну i
випадкову форми вiдповiдно. Залежнiсть середнього за часом значення
сили тертя вiд площi контакту є лiнiйною для Ag iз нахилом лiнiйної апро-
ксимацiї 1.21 пН/нм2.

Ключовi слова: межове тертя, ультратонка плiвка мастила, графен,
адгезiя, розшарування, наночастинка, графiт, молекулярна динамiка.

АННОТАЦИЯ

Проданов Н.В. Атомистическое моделирование трибологичес-
ких явлений в наноразмерных системах, содержащих углеродные
поверхности. — Рукопись.

Диссертация на соискание ученой степени кандидата физико-
математических наук по специальности 01.04.07 — физика твер-
дого тела, Сумский государственный университет, Сумы, 2011.

Диссертационная работа посвящена теоретическому исследованию
трения и износа на атомарном уровне в наноразмерных системах, содер-
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жащих поверхности различных аллотропных форм углерода. С этой це-
лью разработаны соответствующие атомистические модели и проведено
моделирование методом классической молекулярной динамики.

Для ультратонкой пленки воды, сжатой между жесткими алмазными
поверхностями, показано существование твердоподобного состояния для
нагрузок, превышающих приблизительно 430 МПа, и температуры 298 К.
Оно характеризуется низким значением коэффициента диффузии и на-
личием упорядоченных конфигураций молекул для атомарно-гладких по-
верхностей. Показано, что сила трения, действующая не верхнюю стен-
ку, при низких нагрузках удовлетворяет первому закону Амонтона, а при
высоких – наблюдается насыщение.

Расслоение графита вследствие взаимодействия с адгезивным зондом
при температуре 298 К происходит для энергии взаимодействия, боль-
шей или равной 0.5 эВ на атом, когда постоянная решетки a зонда рав-
на 0.3165 нм. При температуре 298 K и энергии ε взаимодействия зонд–
поверхность, большей или равной 1 эВ на атом, наблюдается индуциро-
ванное адгезией смачивание зонда атомами углерода. Работа сил адге-
зии выражена в гистерезисе зависимостей нормальной силы, действую-
щей на нановыступ, от расстояния. Показано, что нановыступ “теряет”
слой графена, когда энергия составляет 0.25 эВ и 0.1 эВ при a = 0.3165 и
a= 0.1583 нм соответственно. В рамках разработанной модели выявлено,
что учет в энергии связи слоев графита анизотропного вклада, обуслов-
ленного перекрытием электронных орбиталей атомов углерода из сосе-
дних слоев графена, качественно изменяет кинетику раскалывания при
низких температурах. Для значения постоянной решетки нановыступа
a= 0.3165 нм и энергии взаимодействия зонд–поверхность 0.5 эВ на атом
при учете указанного вклада показано отсутствие расслоения для темпе-
ратур ниже 8 K. При наличии только лишь ВДВ взаимодействия верхний
слой графена изолируется во всем диапазоне рассмотренных температур
от 298 K до 2 K.

Установлено, что зависимость силы трения, действующей на Ni и Ag
наночастицы со стороны графена, от положения их центра масс имеет пи-
лообразную и случайную формы соответственно. Данное поведение объя-
сняется практически одинаковыми значениями расстояния между бли-
жайшими соседями в Ni и постоянной решетки графена, что приводит к
локальной соизмеримости контактирующих поверхностей. Зависимость
среднего по времени значения силы трения от площади контакта являе-
тся линейной для Ag с наклоном линейной аппроксимации 1.21 пН/нм2.

Ключевые слова: граничное трение, ультратонкая пленка смазки,
графен, адгезия, расслоение, наночастица, графит, молекулярная дина-
мика.
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SUMMARY

Prodanov M.V. Atomistic simulation of the tribological phenomena
in nano-dimensional systems containing carbon surfaces. —
Manuscript.

Thesis for the candidate of physical and mathematical sciences,
speciality 01.04.07 – Solid State Physics, Sumy State University, Sumy,
2011.

The thesis is devoted to theoretical investigation of friction and wear at
the atomic level in nano-dimensional systems containing surfaces of different
allotropic forms of carbon. With this aim, corresponding atomistic models
have been developed and classical molecular dynamics simulations have been
carried out.

The existence of solidlike state was revealed for loads higher than
430 MPa and temperature of 298 K in ultrathin water film confined between
rigid diamond surfaces. This state is characterized by low value of the diffusi-
on constant and the presence of ordered configurations of molecules for the
atomically-flat surfaces. It was established that the friction force acting on
the upper wall obeys the first Amontons’ law under low loads, and saturation
is observed at high loads.

Exfoliation of graphite as a result of the interaction with adhesive tip at
the temperature of 298 K occurs when the interaction energy is greater than
or equal to 0.5 eV per atom and the lattice constant a of the tip is equal to
0.3165 nm. It was shown that the nanoasperity “losses” the graphene layer
when the energy is 0.25 eV and 0.1 eV for a = 0.3165 and a = 0.1583 nm,
respectively.

The simulations revealed that the dependence of the friction force acting
on Ni and Ag nanoparticles from graphene on the position of their center
of mass has sawtooth and random shapes, respectively. The dependence of
time-averaged friction force on the contact area is linear, and the slope of
linear approximation is 1.21 pN/nm2.

Key words: boundary friction, ultrathin lubricant film, graphene, adhesi-
on, exfoliation, nanoparticle, graphite, molecular dynamics.
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