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Ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè 
ïðîöåññà îáëó÷åíèÿ ïëàñòèíêè ãðàôåíà ïó÷êîì àòîìîâ óãëåðîäà. Êîâàëåíòíûå 
ñâÿçè â îáëó÷àåìîì îáðàçöå îïèñûâàþòñÿ ïîòåíöèàëîì Áðåííåðà. Äëÿ ÷àñòèö â 
ïó÷êå èñïîëüçîâàíî ïðèáëèæåíèå óïðóãèõ øàðîâ, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ãðàôåíîì 
ïîñðåäñòâîì ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà – Äæîíñà. Èññëåäîâàíî âëèÿíèå ýíåðãèè è 
ïëîòíîñòè íàëåòàþùèõ àòîìîâ óãëåðîäà, à òàêæå íàëè÷èÿ òåðìîñòàòà íà 
ôèçè÷åñêèå ïðîöåññû, ïðîòåêàþùèå ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ îáðàçöîì. Îïðåäåëåíû 
çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ÷àñòèö â ïó÷êå, ïðè êîòîðûõ ïðîèñõîäèò ðàçðóøåíèå 
ïëàñòèíêè ãðàôåíà. 
 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ÃÐÀÔÅÍ, ÎÁËÓ×ÅÍÈÅ, ÐÀÇÐÓØÅÍÈÅ, ÒÅÐÌÎÑÒÀÒ, 
ÌÎËÅÊÓËßÐÍÀß ÄÈÍÀÌÈÊÀ. 
 

(Ïîëó÷åíî 08.09.2009, â îòðåäàêòèðîâàííîé ôîðìå – 21.10.2009) 
 
1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ 
 

Íåäàâíåå îòêðûòèå ãðàôåíà âûçâàëî è ïðîäîëæàåò ïðèâëåêàòü 
çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ, ãëàâíûì îáðàçîì ñôîêóñèðîâàííûé íà îñîáåííûå 
ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà ýòîãî ìàòåðèàëà, â êîòîðîì íîñèòåëè çàðÿäà 
íàïîìèíàþò áåçìàññîâûå ðåëÿòèâèñòñêèå ÷àñòèöû [1-4]. Îäíàêî 
ñòðóêòóðà ãðàôåíà – îäíîãî ñëîÿ àòîìîâ óãëåðîäà, ïëîòíî óïàêîâàííûõ â 
ãåêñàãîíàëüíóþ êðèñòàëëè÷åñêóþ ðåøåòêó, – ÿâëÿåòñÿ òàêæå íå äî êîíöà 
ïîíÿòíîé. Ñ îäíîé ñòîðîíû, ãðàôåí îêàçûâàåòñÿ ñòðîãî äâóìåðíûì 
ìàòåðèàëîì, ïðîÿâëÿþùèì òàêîå âûñîêîå êà÷åñòâî êðèñòàëëè÷åñêîé 
ñòðóêòóðû, ÷òî ýëåêòðîíû ìîãóò ïåðåìåùàòüñÿ íà ñóáìèêðîìåòðîâûå 
ðàññòîÿíèÿ áåç ðàññåèâàíèÿ ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Ñ äðóãîé 
ñòîðîíû, òåîðåòè÷åñêè ïîêàçàíî, ÷òî èäåàëüíûå äâóìåðíûå êðèñòàëëû íå 
ìîãóò ñóùåñòâîâàòü â ñâîáîäíîì ñîñòîÿíèè, è äîëãîå âðåìÿ ýòî 
ïîäòâåðæäàëîñü ýêñïåðèìåíòàëüíî [5-7]. 
 Ýêñïåðèìåíòû ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàñòðîâîãî ïðîñâå÷èâàþùåãî 
ýëåêòðîííîãî ìèêðîñêîïà (ÐÏÝÌ) óêàçûâàþò íà ñóùåñòâîâàíèå â ãðàôåíå 
èçîëèðîâàííûõ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ, â ÷àñòíîñòè âàêàíñèé [8]. Èõ íàëè÷èå 
ñâÿçûâàåòñÿ ñ ïîâðåæäåíèåì êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû â ðåçóëüòàòå 
îáëó÷åíèÿ èëè áîìáàðäèðîâêè èîíàìè, à òàêæå âñëåäñòâèå 
âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ýëåêòðîííûì ïó÷êîì ÐÏÝÌ. Âñåñòîðîííåå ïîíèìàíèå 
óñëîâèé ôîðìèðîâàíèÿ äåôåêòíîé ñòðóêòóðû ãðàôåíà èìååò áîëüøîå 
çíà÷åíèå ïðè ïîñòðîåíèè ýëåêòðîííûõ ïðèáîðîâ íà åãî îñíîâå, ïîñêîëüêó 
êà÷åñòâî êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè çíà÷èòåëüíî âëèÿåò íà ýëåêòðîííûå 
ñâîéñòâà äàííîãî ìàòåðèàëà. 
 Èçó÷åíèå îáðàçîâàíèÿ äåôåêòîâ â ãðàôåíå è åãî ðàçðóøåíèÿ ïðè 
áîìáàðäèðîâêå ðàçëè÷íûìè ÷àñòèöàìè òàêæå ìîæåò ñëóæèòü ïåðâûì 
ýòàïîì íà ïóòè ê ïîíèìàíèþ ïðîöåññà äåñòðóêöèè ãðàôèòà ïîòîêîì 
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ïëàçìû, ïðåäñòàâëÿþùåãî èíòåðåñ ïðè èññëåäîâàíèè ÿäåðíîãî ñèíòåçà [9, 
10]. Â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óñòàíîâêàõ è â òåðìîÿäåðíûõ ðåàêòîðàõ ïîä 
âîçäåéñòâèåì ïîòîêîâ ïëàçìû ïðîèñõîäèò ðàçðóøåíèå äèâåðòîðà, 
èçãîòîâëåííîãî èç ãðàôèòà. Â êîíòåêñòå ýòîé çàäà÷è ïðîâåäåí ðÿä 
êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì êëàññè÷åñêîé 
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ). Èçó÷àëèñü ïðîöåññû áîìáàðäèðîâêè 
ïëàñòèíêè ãðàôåíà îäèíî÷íûìè àòîìàìè èçîòîïîâ âîäîðîäà [9], à òàêæå 
îáëó÷åíèå ãðàôèòîâîãî îáðàçöà ïîñëåäîâàòåëüíîñòüþ ýòèõ æå ÷àñòèö [10]. 
Â ìîäåëÿõ èñïîëüçîâàëàñü íîâàÿ âåðñèÿ ïîòåíöèàëà Áðåííåðà è 
ðàññìàòðèâàëñÿ ìèêðîêàíîíè÷åñêèé ñòàòèñòè÷åñêèé àíñàìáëü. Îñíîâíîé 
ðåçóëüòàò óêàçàííûõ ðàáîò ñîñòîèò â îïðåäåëåíèè ýíåðãèé è ìàññ ÷àñòèö, 
ïðè êîòîðûõ ïðîèñõîäèò èõ îòðàæåíèå, ïîãëîùåíèå èëè ïðîíèêíîâåíèå â 
ãðàôåíîâóþ ïëàñòèíêó, à òàêæå ðàçðóøåíèå ãðàôèòîâîãî îáðàçöà. Ñëåäóåò, 
îäíàêî, îòìåòèòü, ÷òî íåäîñòàòêàìè ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ â [9, 10] 
ÿâëÿþòñÿ ïðèìåíåíèå òîëüêî ëèøü êîðîòêîäåéñòâóþùåãî ïîòåíöèàëà 
Áðåííåðà äëÿ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó íàëåòàþùèìè ÷àñòèöàìè è àòîìàìè 
óãëåðîäà, à òàêæå èñïîëüçîâàíèå äëÿ îáëó÷åíèÿ íå ïó÷êà ÷àñòèö, à 
îäèíî÷íûõ àòîìîâ, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ìàëîâåðîÿòíûì â ýêñïåðèìåíòàõ. Êðîìå 
òîãî, îãðàíè÷åííîñòü ìîäåëåé ïðîÿâëÿåòñÿ â îòñóòñòâèè èçëó÷åíèÿ ýíåðãèè 
èç ñèñòåìû, êîòîðîå ôàêòè÷åñêè âñåãäà èìååò ìåñòî íà ïðàêòèêå. 
 Î÷åâèäíà íåîáõîäèìîñòü èçó÷åíèÿ áîëåå ðåàëèñòè÷íûõ ìîäåëåé, â 
êîòîðûõ óñòðàíåíû óêàçàííûå âûøå íåäîñòàòêè, ÷òî è ÿâèëîñü ïðè÷èíîé 
êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ, îïèñûâàåìûõ â äàííîé ðàáîòå. Ïðîâåäåíû 
ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ, â êîòîðûõ ðàññìàòðèâàåòñÿ âçàèìîäåéñòâèå 
ãðàôåíîâîé ïëàñòèíêè ñ ïîòîêîì àòîìîâ óãëåðîäà. Ãëàâíûìè öåëÿìè 
ðàáîòû ÿâëÿþòñÿ èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ýíåðãèè è ïëîòíîñòè ÷àñòèö â 
ïó÷êå, à òàêæå îõëàæäåíèÿ ãðàôåíà íà ôèçè÷åñêèå ïðîöåññû, 
ïðîòåêàþùèå ïðè îáëó÷åíèè îáðàçöà. Â ñëåäóþùåì ðàçäåëå äàíî 
ïîäðîáíîå îïèñàíèå óñëîâèé ìîäåëèðîâàíèé. 
 
2. ÌÎÄÅËÜ 
  

Ãðàôåíîâàÿ ïëàñòèíêà ñîñòîèò èç 24  24 ï÷åëèíûõ ñîò», 
òðàíñëèðîâàííûõ ïåðèîäè÷åñêè âäîëü îñåé õ è ó (ðèñ. 1). Ïåðèîäè÷åñêèå 
ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ïðèëîæåíû ê îáðàçöó â ïëîñêîñòè õó. Óãëåðîäíûé 
ñëîé ñîäåðæèò 3456 àòîìîâ è åãî ðàçìåðû âäîëü îñåé õ è ó ñîñòàâëÿþò 
10,082 íì è 8,731 íì ñîîòâåòñòâåííî. 
 Ïó÷îê àòîìîâ óãëåðîäà ìîäåëèðóåòñÿ ñîâîêóïíîñòüþ óïðóãèõ øàðîâ, 
îáðàçóþùèõ óñå÷åííóþ ïèðàìèäàëüíóþ ñòðóêòóðó è â íà÷àëüíûé ìîìåíò 
ðàçìåùåííûõ â âåðøèíàõ êóáè÷åñêîé ðåøåòêè, ðàñïîëîæåííîé íàä 
öåíòðîì ñèììåòðèè îáðàçöà. Ñ öåëüþ èçó÷åíèÿ âëèÿíèÿ ïëîòíîñòè 
íàëåòàþùèõ ÷àñòèö íà ïîâåäåíèå ñèñòåìû èñïîëüçîâàëèñü ñëåäóþùèå òðè 
çíà÷åíèÿ ïîñòîÿííîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêè: a  0,3165 íì, 0,2374 íì è 
0,1582 íì. Ïó÷îê ñîñòîèò èç ïÿòè ñëîåâ êâàäðàòíîãî ñå÷åíèÿ, ëåæàùèõ â 
ïëîñêîñòè õó.  Â  íèæíåì  (ñàìîì  áëèçêîì  ê  îáëó÷àåìîìó  îáðàçöó)  ñëîå  
ñîäåðæèòñÿ 169 àòîìîâ, â êàæäîì âûøåëåæàùåì ñëîå ïðèáàâëÿåòñÿ îäèí 
ðÿä ÷àñòèö âäîëü îñåé õ è ó,  òàê  ÷òî  âñåãî  â  ïó÷êå  ñîäåðæèòñÿ  1135  
àòîìîâ, à îáùåå ÷èñëî ÷àñòèö, ó÷àñòâóþùèõ â ìîäåëèðîâàíèè, ðàâíî 4591. 
 Êëþ÷åâóþ ðîëü äëÿ ðåàëèñòè÷íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÄ èãðàåò 
âèä ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè [12-15]. Â äàííîé ðàáîòå 
êîâàëåíòíûå ñâÿçè â ïëàñòèíêå ãðàôåíà îïèñûâàþòñÿ ïîòåíöèàëîì, 
ðàçðàáîòàííûì Áðåííåðîì äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ óãëåâîäîðîäîâ. Îí èìååò âèä 
ñóììû ïî âñåì ñâÿçÿì [16-18]: 
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Ðèñ. 1 –  Íà÷àëüíûå  êîíôèãóðàöèè  ñèñòåìû  äëÿ  a   0,3165 íì. Öèàíîâûå è 
êðàñíûå  øàðèêè  èçîáðàæàþò  àòîìû  óãëåðîäà  â  ïëàñòèíêå  è  â  ïó÷êå  
ñîîòâåòñòâåííî. Âñå ìãíîâåííûå ñíèìêè ñèñòåìû ïîñòðîåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ïðîãðàììû Visual Molecular Dynamics (VMD) [11] 
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Ôóíêöèè VR(rij) è VA(rij) ÿâëÿþòñÿ ïàðíî-àääèòèâíûìè 
âçàèìîäåéñòâèÿìè, ïðåäñòàâëÿþùèìè âñå ìåæàòîìíûå îòòàëêèâàíèÿ 
(ìåæäó  èîííûìè  îñòîâàìè  è  ò.  ä.)  è  ïðèòÿæåíèå  ìåæäó  âàëåíòíûìè  
ýëåêòðîíàìè ñîîòâåòñòâåííî. Âåëè÷èíà rij –  ðàññòîÿíèå  ìåæäó  ïàðàìè  
áëèæàéøèõ àòîìîâ-ñîñåäåé i è j, à ijB  –  ÷ëåí  êðàòíîñòè  ñâÿçè,  

îòðàæàþùèé òèï ñâÿçè ìåæäó àòîìàìè i è j è âêëþ÷àþùèé 
ìíîãî÷àñòè÷íûå ýôôåêòû, íåîáõîäèìûå äëÿ ïðàâèëüíîãî îïèñàíèÿ 
ñâÿçûâàíèÿ â ãèäðîêàðáîíàòàõ. 
 Â äàííîé ðàáîòå äëÿ ôóíêöèé VR(rij) è VA(rij) èñïîëüçóþòñÿ âûðàæåíèÿ 
èç ðåàêòèâíîé ýìïèðè÷åñêîé ôîðìû ïîòåíöèàëà, ó÷èòûâàþùåé êðàòíîñòü 
ñâÿçè (REBO) [17]. Îíè äàþò óëó÷øåííûå çíà÷åíèÿ äëÿ óïðóãèõ ñâîéñòâ 
àëìàçà è ãðàôèòà è áîëåå ðåàëèñòè÷íî ìîäåëèðóþò êîðîòêîäåéñòâóþùèå 
îòòàëêèâàíèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñî ñòàðîé âåðñèåé ïîòåíöèàëà [17,  19].  Äëÿ 
ïðîñòîòû ÷ëåí êðàòíîñòè ñâÿçè ijB  âûáðàí èç ïåðâîé âåðñèè ïîòåíöèàëà 

Áðåííåðà ñ ïàðàìåòðàìè äëÿ ïîòåíöèàëà II â ðàáîòå [16]. Âñå ñïëàéíû â 
äàííîé ðàáîòå âû÷èñëÿëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì êîäà èç TREMOLO [18], 
ñèëû ðàññ÷èòûâàëèñü ïî àëãîðèòìó, îñíîâàííîìó íà ñïèñêå ñâÿçàííûõ 
ÿ÷ååê [14, 15, 18]. TREMOLO – ïðîãðàììíûé ïàêåò ñ îòêðûòûì êîäîì, 
ðåàëèçîâàííûé íà Ñ ++ è ðàçðàáîòàííûé â áîííñêîì óíèâåðñèòåòå äëÿ 
ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÄ. 
 Àòîìû â ïó÷êå íå âçàèìîäåéñòâóþò ìåæäó ñîáîé. Âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö 
ïó÷êà ñ àòîìàìè ïëàñòèíêè îïèñûâàåòñÿ ïîòåíöèàëîì Ëåííàðäà-Äæîíñà: 
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ãäå   0,167 íì,   0,5 ìýÂ, ðàäèóñ îòñå÷êè rc  0,9018 íì. Ìàññà 
àòîìîâ óãëåðîäà ïðèíÿòà ðàâíîé 19,9441 10 – 27 êã. 
 Êëàññè÷åñêèå óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ èíòåãðèðóþòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ìåòîäà  Âåðëå  [14,  15]  ñ  âðåìåííûì  øàãîì  0,1  ôñ.  Áîëüøèíñòâî  
êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïðîõîäèëî â óñëîâèÿõ ìèêðîêàíîíè÷åñêîãî 
ñòàòèñòè÷åñêîãî  àíñàìáëÿ,  ò.  å.  ôèêñèðîâàííûìè  ÿâëÿþòñÿ  ïîëíàÿ  
ýíåðãèÿ Etot ñèñòåìû, êîëè÷åñòâî ÷àñòèö N è îáúåì V. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ 
âëèÿíèÿ îòâîäà òåïëà íà ïîâåäåíèå ñèñòåìû òàêæå ðàññìàòðèâàëèñü 
óñëîâèÿ, ïðèáëèæåííûå ê êàíîíè÷åñêîìó àíñàìáëþ, ïóòåì îòâîäà òåïëà 
ïîñðåäñòâîì òåðìîñòàòà Áåðåíäñåíà [12, 15], ñâÿçàííîãî ñ àòîìàìè ñëîÿ. 
Äëÿ  åãî  ðåàëèçàöèè  èñïîëüçîâàëàñü  ìåòîäèêà,  îïèñàííàÿ  â  [15]  –  
ñêîðîñòè àòîìîâ êàæäûå 10 øàãîâ óìíîæàëèñü íà âåëè÷èíó 
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ãäå T(t) è TD – òåêóùàÿ è òðåáóåìàÿ òåìïåðàòóðû ñîîòâåòñòâåííî, 
  [0; 1] – êîýôôèöèåíò òðåíèÿ, îïðåäåëÿþùèé ñèëó ñâÿçè òåðìîñòàòà ñ 

ñèñòåìîé. ×åì áëèæå  ê åäèíèöå, òåì ñèëüíåå òåïëî îòâîäèòñÿ èç 
ñèñòåìû. Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçîâàëîñü çíà÷åíèå   0,4, 
ñîîòâåòñòâóþùåå äîâîëüíî ñèëüíîìó ñöåïëåíèþ àòîìîâ ãðàôåíà ñ 
òåðìîñòàòîì. Ïîñêîëüêó òåðìîñòàò ñâÿçûâàåòñÿ òîëüêî ñ îáðàçöîì è íå 
ó÷èòûâàåòñÿ èçëó÷åíèå ýíåðãèè àòîìîâ ïó÷êà, òî, ñòðîãî ãîâîðÿ, 
ðàññìàòðèâàåìûå óñëîâèÿ ìîäåëèðîâàíèé ïðè íàëè÷èè òåðìîñòàòà íå 
ÿâëÿþòñÿ êàíîíè÷åñêèìè. Îäíàêî â äàëüíåéøåì äëÿ êðàòêîñòè ìû áóäåì 
èñïîëüçîâàòü âûðàæåíèå «êàíîíè÷åñêèé àíñàìáëü», ïîìíÿ ïðè ýòîì îá 
èñòèííûõ óñëîâèÿõ ìîäåëèðîâàíèé. 
 Ïðîöåññ îáëó÷åíèÿ ïðîõîäèë ñëåäóþùèì îáðàçîì. Íà ïðîòÿæåíèè 
ïåðâûõ 1000 âðåìåííûõ øàãîâ (èëè 0,1 ïñ) ñèñòåìà ïðèâîäèëàñü â ðàâíî-
âåñèå ïðè òåìïåðàòóðå 298 Ê, ïðè ýòîì âåðòèêàëüíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó 
íèæíèì  ñëîåì  â  ïó÷êå  è  ãðàôåíîâîé  ïëàñòèíêîé  ñîñòàâëÿëî  1,9895  íì,  
1,9374 íì è 1,9026 íì äëÿ a  0,3165 íì, 0,2374 íì è 0,1582 íì ñîîòâåò-
ñòâåííî. Ïîñëå ýòîãî ÷àñòèöàì â ïó÷êå â îòðèöàòåëüíîì íàïðàâëåíèè îñè z 
ñîîáùàëñÿ èìïóëüñ p, îïðåäåëÿåìûé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé E: 
 

 2 ,p mE  (4) 
 

ãäå m – ìàññà àòîìà óãëåðîäà. ×àñòèöû íà÷èíàëè äâèãàòüñÿ ïî íàïðàâ-
ëåíèþ ê îáðàçöó ñ ïîñòîÿííîé ñêîðîñòüþ. Èññëåäîâàëèñü ñëåäóþùèå 
çíà÷åíèÿ  êèíåòè÷åñêîé  ýíåðãèè  àòîìîâ  â  ïó÷êå:  50,  100,  250,  500,  
1000 ìýÂ äëÿ óñëîâèé ìèêðîêàíîíè÷åñêîãî àíñàìáëÿ, è 500 è 1000 ìýÂ 
ïðè  íàëè÷èè  òåðìîñòàòà  äëÿ  âñåõ  çíà÷åíèé  ïëîòíîñòè  ïó÷êà.  Äëÿ  
ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè â 1000 ìýÂ ñêîðîñòü 
÷àñòèö ñîñòàâëÿåò îêîëî 4000 ì/ñ, ÷òî äàåò ïðàâî èñïîëüçîâàòü 
êëàññè÷åñêóþ ìåõàíèêó áåç ðåëÿòèâèñòñêèõ ïîïðàâîê. Ïîëíàÿ 
äëèòåëüíîñòü ìîäåëèðîâàíèé èçìåíÿëàñü îò 1 ïñ äî 3,2 ïñ â çàâèñèìîñòè 
îò ýíåðãèè íàëåòàþùèõ àòîìîâ óãëåðîäà. 
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 Â ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ ïðîâîäèëèñü èçìåðåíèÿ ïîòåíöèàëüíîé 
ýíåðãèè ñèñòåìû, ìåõàíè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé, âîçíèêàþùèõ â ïëàñòèíêå 
ãðàôåíà, åå äåôîðìàöèè âäîëü îñè z, à òàêæå êàæäûå 50 âðåìåííûõ 
øàãîâ ïðîèñõîäèëà çàïèñü àòîìíûõ êîîðäèíàò, ÷òî âïîñëåäñòâèè 
ïîçâîëèëî âèçóàëèçèðîâàòü ïîâåäåíèå ñèñòåìû ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû 
VMD [11]. Ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû Epot ïðèíèìàëàñü ðàâíîé 
ñóììå ïîòåíöèàëüíûõ ýíåðãèé êàæäîé ÷àñòèöû, ÷òî âêëþ÷àåò â ñåáÿ êàê 
ýíåðãèþ  ñâÿçè  àòîìîâ  óãëåðîäà  â  ãðàôåíå,  òàê  è  èõ  ýíåðãèþ  
âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ÷àñòèöàìè â ïó÷êå. 
 Ìåõàíè÷åñêèå íàïðÿæåíèÿ â óãëåðîäíîì ñëîå ðàññ÷èòûâàëèñü ñ 
èñïîëüçîâàíèåì ñëåäóþùåãî âûðàæåíèÿ äëÿ òåíçîðà íàïðÿæåíèé [18]: 
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ãäå  è  îçíà÷àþò íàïðàâëåíèå â äåêàðòîâîé ñèñòåìå êîîðäèíàò (x, y, 
èëè z); k

iu  – ñêîðîñòü àòîìà i âäîëü íàïðàâëåíèÿ k; V – îáúåì ãðàôåíîâîé 
ïëàñòèíêè, äëÿ íåãî èñïîëüçîâàëîñü çíà÷åíèå, ðàâíîå ïðîèçâåäåíèþ 
ïëîùàäè  îáðàçöà  íà  äëèíó  ìåæàòîìíîé  ñâÿçè  â  ãðàôåíå,  ðàâíîé  0,142  
íì; mi –  ìàññà àòîìà óãëåðîäà;  N – ÷èñëî àòîìîâ óãëåðîäà; ijF  è ijr  – 

ñîîòâåòñòâåííî êîìïîíåíòû ñèëû è ðàäèóñ-âåêòîðà ìåæäó àòîìàìè i  è j. 
Â äàííîé ðàáîòå âû÷èñëÿëàñü òîëüêî êîìïîíåíòà òåíçîðà íàïðÿæåíèé 
âäîëü íàïðàâëåíèÿ äâèæåíèÿ ïó÷êà  zz, ò. å. ,   z. 
 Ïðè âçàèìîäåéñòâèè ñ ïó÷êîì äåôîðìèðîâàíèå îáðàçöà ÿâëÿåòñÿ íå-
îäíîðîäíûì, è äëÿ õàðàêòåðèñòèêè èçìåíåíèÿ åãî ôîðìû ñëåäóåò îïðå-
äåëÿòü ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå äåôîðìàöèè ïî ïëàñòèíêå. Íî äëÿ 
ïðîñòîòû â ðàáîòå èçìåðÿåòñÿ èçìåíåíèå ðàçìåðà óãëåðîäíîãî ñëîÿ òîëüêî 
âäîëü îñè z, è äëÿ åãî êîëè÷åñòâåííîé õàðàêòåðèñòèêè ðàññ÷èòûâàåòñÿ 
ìàêñèìàëüíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè óãëåðîäà âäîëü ýòîãî íàïðàâ-
ëåíèÿ. Äàííóþ âåëè÷èíó ìû ðàññìàòðèâàåì òîëüêî ïî ìîäóëþ, â äàëü-
íåéøåì äëÿ êðàòêîñòè áóäåì íàçûâàòü äåôîðìàöèåé è îáîçíà÷àòü êàê z. 
 
3. ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ 
 

3.1 Ìèêðîêàíîíè÷åñêèé àíñàìáëü 
 

Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû âðåìåííûå çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèé, âîçíè-
êàþùèõ  â  ïëàñòèíêå,  è  åå  äåôîðìàöèè  â  óñëîâèÿõ  ïîñòîÿííûõ  N, V è 
Etot äëÿ à  0,3165 íì. 
 Ïîëó÷åííûå çàâèñèìîñòè ìîæíî ðàçäåëèòü íà äâå ãðóïïû: â ïåðâîé 
îáðàçåö  íå  ðàçðóøàåòñÿ  (ýíåðãèÿ  ïó÷êà  ìåíåå  0,5  ýÂ),  äëÿ  âòîðîé  æå  
ãðóïïû  ýíåðãèè  íàëåòàþùèõ  ÷àñòèö  äîñòàòî÷íî  äëÿ  ðàçðûâà  ñâÿçåé  â  
ïëàñòèíêå è ñîîòâåòñòâåííî äëÿ åå äåñòðóêöèè. Ðàññìîòðèì áîëåå 
ïîäðîáíî ñëó÷àè E  0,1 è 0,5 ýÂ êàê ïðåäñòàâèòåëåé ýòèõ äâóõ 
âîçìîæíûõ ñöåíàðèåâ ïîâåäåíèÿ ñèñòåìû. 
 Ïðè E  0,1 ýÂ ÷àñòèöû äîñòèãàþò îáðàçöà ïðèìåðíî ïîñëå 15000 
âðåìåííûõ øàãîâ, ÷òî ïðîÿâëÿåòñÿ â óâåëè÷åíèè äåôîðìàöèè 
(àáñîëþòíîãî  çíà÷åíèÿ  ìàêñèìàëüíîãî  ðàññòîÿíèÿ  ìåæäó  àòîìàìè  â  
ïëàñòèíêå â íàïðàâëåíèè îñè z) è íàïðÿæåíèé (òî÷êà À íà ðèñ. 3 è 4). Â 
òî÷êå Â ïðîèñõîäèò íàèáîëüøåå «íàòÿæåíèå» ãðàôåíîâîãî ñëîÿ, ïðè ýòîì 
ïëàñòèíêà íà÷èíàåò äâèãàòüñÿ êàê öåëîå âíèç, ïîñêîëüêó îíà íå 
çàêðåïëåíà â ïðîñòðàíñòâå, à èçãèáàíèå ïëàñòèíêè èçìåíÿåò íàïðàâëåíèå 
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Ðèñ. 2 – Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèé (ñëåâà) è äåôîðìàöèè (ñïðàâà) 
ãðàôåíîâîé ïëàñòèíêè äëÿ à  0,3165 íì 

 
(àòîìû â öåíòðå íà÷èíàþò 
äâèãàòüñÿ ââåðõ), ÷òî 
îòðàæàåòñÿ â äàëüíåéøåì 
óìåíüøåíèè äåôîðìàöèè äî 
òî÷êè Ñ.  Íåëèíåéíóþ  ñâÿçü  
ìåæäó  zz è z ìîæíî îáúÿñ-
íèòü òåì, ÷òî âåëè÷èíà 
ïîëíûõ íàïðÿæåíèé îïðåäå-
ëÿåòñÿ íå ñòîëüêî îòêëîíå-
íèåì àòîìîâ âäîëü âåðòèêàëü-
íîé îñè, ñêîëüêî ÷èñëîì 
àòîìîâ, äî êîòîðûõ äîøëî 
âîçäåéñòâèå ÷àñòèö ïó÷êà. 
Ìàêñèìóì íàïðÿæåíèé â 
òî÷êå Ñ ñîîòâåòñòâóåò ìîìåíòó, 
êîãäà áîëüøèíñòâî àòîìîâ 
«îùóòèëè» äåéñòâèå ïó÷êà. 
 Èç  ðèñ.  3  è  4  âèäíî,  ÷òî  
ýíåðãèè ÷àñòèö E  0,1  ýÂ íå 
äîñòàòî÷íî äëÿ ðàçðûâà 
ñâÿçåé â îáðàçöå, è 
ïðîèñõîäèò èõ óïðóãîå 
ðàññåÿíèå. Ïðè÷åì âñå àòîìû 
îòðàæàþòñÿ,  è  íè  îäèí  íå  
ïðîíèêàåò çà ïëàñòèíêó. 
 Äëÿ E  0,5 ýÂ ÷àñòèöû 
ñòàëêèâàþòñÿ ñ ïëàñòèíêîé 
ïîñëå 7000 øàãîâ (òî÷êà À 
íà  ðèñ.  5  è  6).  Âèäíî,  ÷òî  
íàïðÿæåíèÿ äîâîëüíî áûñòðî, 
ôàêòè÷åñêè ëèíåéíî âîçðàñòàþò 
ñ ðîñòîì äåôîðìàöèè, äîñòèãàÿ 
ìàêñèìóìà â òî÷êå Â. 

Ðèñ. 3 – Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè ïîòåí- 
öèàëüíîé ýíåðãèè ñèñòåìû (íà àòîì), 
äåôîðìàöèè  è  íàïðÿæåíèé  äëÿ  E  0,1 
 ýÂ è à = 0,3165 íì 
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Ðèñ. 4 – Ìãíîâåííûå ñíèìêè ñèñòåìû, îòâå÷àþùèå îòìå÷åííûì íà ðèñ. 3 òî÷êàì 
  

Ñïàäàíèå íàïðÿæåíèé 
íà ó÷àñòêå ÂÑ îáúÿñíÿåòñÿ 
èõ ïåðåðàñïðåäåëåíèåì ïî 
âñåé ïëàñòèíêå. Îòìåòèì, 
÷òî â îòëè÷èå îò ïðåäû-
äóùåãî ñëó÷àÿ, çäåñü íàáëþ-
äàåòñÿ ïîñòîÿííîå óâåëè÷-
åíèå äåôîðìàöèè, ÷òî 
óêàçûâàåò íà ïðîäàâëèâà-
íèå  îáðàçöà  ïó÷êîì  â  
îäíîì íàïðàâëåíèè (âíèç). 
Ïîñëå äîñòèæåíèÿ ìèíè-
ìóìà íàïðÿæåíèé â òî÷êå 
Ñ, ïëàñòèíêà íà÷èíàåò 
äâèãàòüñÿ âíèç êàê öåëîå, 
à íàïðÿæåíèÿ âîçðàñòàþò, 
äîñòèãàÿ çíà÷åíèÿ, 
äîñòàòî÷íîãî äëÿ ðàçðûâà 
ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé. 
Ïðîèñõîäèò ðàçðóøåíèå 
îáðàçöà, ïðîÿâëÿþùååñÿ â 
ñêà÷êàõ  íàïðÿæåíèé,  à  
òàêæå â ðåçêîì óâåëè÷å-
íèè z è Epot. Î÷åâèäíî 
îòëè÷èå îò ïðåäûäóùåãî 
ñëó÷àÿ, ãäå íàáëþäàëîñü 
îòñóòñòâèå çíà÷èòåëüíûõ 
èçìåíåíèé â ïîòåíöèàëü-
íîé ýíåðãèè (ñì.  ðèñ.  3),  à  
òàêæå èìååò ìåñòî ïðîíèê-
íîâåíèå  ÷àñòèö  çà  ïëàñ-
òèíêó  äî  åå  ðàçðóøåíèÿ,  
÷òî âèäíî èç ðèñ. 6Ñ. 
 Ïîäîáíûì æå îáðàçîì ìî-
æíî îáúÿñíèòü ãðàôèêè äëÿ 

îñòàëüíûõ çíà÷åíèé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ïó÷êà, ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 2. 
Îòìåòèì, ÷òî îäíîçíà÷íî ñðàâíèòü ðåçóëüòàòû äàííîé ðàáîòû ñ 

ïîëó÷åííûìè â [9, 10] íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíûì. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, 
÷òî  â  [9,  10]  âñëåäñòâèå  èñïîëüçîâàíèÿ  ïîòåíöèàëà  Áðåííåðà  äëÿ  
íàëåòàþùèõ ÷àñòèö âîçìîæíî ïðîòåêàíèå õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé è 
ïîãëîùåíèå èçîòîïîâ âîäîðîäà îáðàçöîì. Ýòî ïðîèñõîäèò â èíòåðâàëå 
ýíåðãèé ÷àñòèö 0,5 - 15 ýÂ [9]. Äëÿ ýíåðãèé, áîëüøèõ 15 ýÂ, ÷àñòèöû  

Ðèñ. 5 – Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëü-
íîé ýíåðãèè ñèñòåìû (íà àòîì), äåôîðìàöèè 
è íàïðÿæåíèé äëÿ E  0,5 ýÂ è à  0,3165 íì 
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Ðèñ. 6 – Ìãíîâåííûå ñíèìêè ñèñòåìû, îòâå÷àþùèå îòìå÷åííûì íà ðèñ. 5 

òî÷êàì 
 

ïðîíèêàþò çà ïëàñòèíêó ãðàôåíà, íå ïîãëîùàÿñü è íå ðàçðóøàÿ îáðàçåö 
[9]. Áîëåå íèçêèå ýíåðãèè íàëåòàþùèõ ÷àñòèö, ïðè êîòîðûõ ðàçðóøàåòñÿ 
ãðàôåí, ïîëó÷åííûå â äàííîé ðàáîòå, ìîæíî îáúÿñíèòü èñïîëüçîâàíèåì 
âûðàæåíèÿ èç ïåðâîé âåðñèè ïîòåíöèàëà Áðåííåðà äëÿ ÷ëåíà êðàòíîñòè ijB  

â (1), ÷òî ìîãëî ïðèâåñòè ê áîëåå ñëàáûì êîâàëåíòíûì ñâÿçÿì â îáðàçöå. 
Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèé  zz è äåôîðìàöèè z äëÿ  

à  0,2374 íì èìåþò ïðàêòè÷åñêè òàêîé æå âèä, è, ñëåäîâàòåëüíî, òàêîå 
æå îáúÿñíåíèå, ÷òî è äëÿ à  0,3165 íì (ðèñ. 7). Ìîæíî ëèøü îòìåòèòü, 
÷òî áîëüøàÿ ïëîòíîñòü ïó÷êà ñïîñîáñòâóåò áîëüøåìó ìàêñèìàëüíîìó 
íàòÿæåíèþ ïëàñòèíêè, ÷òî âèäíî èç ãðàôèêîâ äëÿ äåôîðìàöèè. 
Íà  ðèñ.  8  äàíû  àòîìíûå  êîíôèãóðàöèè  ñèñòåìû  äëÿ  à  0,2374 íì è 
E  0,5 ýÂ â ðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè. Âèäíî, ÷òî êàê è â ïðåäûäóùåì 
ñëó÷àå èìååò ìåñòî ïðîíèêíîâåíèå ÷àñòèö çà îáðàçåö äî åãî ðàçðóøåíèÿ 
Òàêæå ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî áîëüøàÿ ïëîòíîñòü ïó÷êà ïðèâîäèò ê áîëåå 
èíòåíñèâíîìó ðàçðóøåíèþ, ÷òî òàêæå îòðàæàåòñÿ â âûðàæåííûõ ñêà÷êàõ 
íàïðÿæåíèé íà ñîîòâåòñòâóþùåé çàâèñèìîñòè (ðèñ. 7 ñëåâà). 

 

Ðèñ. 7 – Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèé (ñëåâà) è äåôîðìàöèè (ñïðàâà) ãðà-
ôåíîâîé ïëàñòèíêè äëÿ à  0,2374 íì â óñëîâèÿõ ìèêðîêàíîíè÷åñêîãî àíñàìáëÿ 
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Ðèñ. 8 – Ìãíîâåííûå ñíèìêè ñèñòåìû äëÿ E  0,5 ýÂ è à  0,2374 íì: A – 6750, 
B – 12250, Ñ – 14450 âðåìåííûõ øàãîâ 
 

Ãðàôèêè çàâèñèìîñòåé íàïðÿæåíèé  zz è äåôîðìàöèè z îò âðåìåíè 
äëÿ à  0,1582 íì (ðèñ. 9) àíàëîãè÷íû ïðåäûäóùèì äâóì ñëó÷àÿì. Âèäíû 
åùå áîëüøèå ñêà÷êè íàïðÿæåíèé, óêàçûâàþùèå íà áîëåå èíòåíñèâíîå 
ðàçðóøåíèå, ÷òî òàêæå ìîæíî óâèäåòü èç ðèñ. 10. 
 

 

Ðèñ. 9 – Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèé (ñëåâà) è äåôîðìàöèè (ñïðàâà) 
ãðàôåíîâîé ïëàñòèíêè äëÿ à  0,1582 íì 
 
3.2 Êàíîíè÷åñêèé àíñàìáëü 
 

Äî ñèõ ïîð ðàññìàòðèâàëèñü óñëîâèÿ ìèêðîêàíîíè÷åñêîãî ñòàòèñòè-
÷åñêîãî àíñàìáëÿ, ò. å. ôèêñèðîâàííûìè áûëè ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû 
Etot, îáúåì V è ÷èñëî ÷àñòèö N. Íà ïðàêòèêå ñèñòåìà ôàêòè÷åñêè âñåãäà 
ÿâëÿåòñÿ íåçàìêíóòîé, è èìååòñÿ îòâîä òåïëà èç íåå. Îõëàæäåíèå â 
íàøåì ñëó÷àå óñèëèâàåòñÿ ìàëîé òîëùèíîé îáúåêòà [20]. Äëÿ ó÷åòà 
óêàçàííûõ ôàêòîâ áûëî ïðîâåäåíî íåñêîëüêî êîìïüþòåðíûõ 
ýêñïåðèìåíòîâ, â êîòîðûõ îõëàæäåíèå ïëàñòèíêè ãðàôåíà îáåñïå÷èâàëîñü 
èñïîëüçîâàíèåì òåðìîñòàòà Áåðåíäñåíà [15]. 
Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèé è äåôîðìàöèè ïðè E  0,5 ýÂ (äëÿ 
E  1 ýÂ ïîëó÷èëèñü àíàëîãè÷íûå ðåçóëüòàòû, êîòîðûå çäåñü íå 
ïðèâîäÿòñÿ), ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 11, èìåþò êà÷åñòâåííî îäèíàêîâûé 
âèä äëÿ âñåõ òðåõ çíà÷åíèé ïëîòíîñòè ÷àñòèö â ïó÷êå. 
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Ðèñ. 10 – Ìãíîâåííûå ñíèìêè ñèñòåìû äëÿ E  0,5 ýÂ  è  à   0,1582 íì: 
A – 6750, B – 12250, Ñ – 14450 âðåìåííûõ øàãîâ 
 

 Íàëè÷èå òåðìîñòàòà îáóñëàâëèâàåò òî, ÷òî äëÿ ýíåðãèè, ïðè êîòîðîé 
ïðîèñõîäèëà äåñòðóêöèÿ îáðàçöà â óñëîâèÿõ ìèêðîêàíîíè÷åñêîãî 
àíñàìáëÿ,  òåïåðü  èìååò  ìåñòî  óïðóãîå  ðàññåÿíèå  ÷àñòèö,  ÷òî  òàêæå  
ìîæíî âèäåòü èç ðèñ. 12, ãäå ïðåäñòàâëåíû ìãíîâåííûå ñíèìêè ñèñòåìû 
äëÿ à  0,3165 íì. Îòñóòñòâèå ðàçðóøåíèÿ îáðàçöà òàêæå îòðàæàåòñÿ 
ôîðìîé  êðèâûõ,  êîòîðàÿ  äëÿ  íàïðÿæåíèé  èìååò  äâà  ìàêñèìóìà,  à  äëÿ  
äåôîðìàöèé – îäèí, ÷òî àíàëîãè÷íî ðàññìîòðåííîìó â ïðåäûäóùåì 
ïóíêòå ñëó÷àþ ìàëûõ ýíåðãèé ÷àñòèö. Ïîýòîìó îáúÿñíåíèå ïîâåäåíèÿ 
ñèñòåìû òàêæå àíàëîãè÷íî ðàññìîòðåííîìó â ï. 2.1. 
 Êðàòêî ïðîàíàëèçèðóåì ïîâåäåíèå ñèñòåìû äëÿ ðàçëè÷íûõ ïëîòíîñòåé 
÷àñòèö â ïó÷êå. Óâåëè÷åíèå ïëîòíîñòè ÷àñòèö (èëè óìåíüøåíèå à) 
îáóñëîâëèâàåò ñóæåíèå ïåðâîãî ìàêñèìóìà íàïðÿæåíèé, óìåíüøåíèå åãî 
âûñîòû  è  óãëóáëåíèå  ìèíèìóìà,  ñëåäóþùåãî  çà  íèì.  Äëÿ  ìåíüøèõ  à 
íàáëþäàåòñÿ áîëåå âûñîêèé âòîðîé ìàêñèìóì íàïðÿæåíèé, ÷òî óêàçûâàåò 
íà óâåëè÷åíèå íàïðÿæåíèé ñ ïîâûøåíèåì ïëîòíîñòè ÷àñòèö. Ïðè ýòîì 
èìååò  ìåñòî  áîëüøåå  «ïðîäàâëèâàíèå»  îáðàçöà,  ÷òî  ïðîÿâëÿåòñÿ  â  
óâåëè÷åíèè ìàêñèìàëüíîé äåôîðìàöèè ñ óìåíüøåíèåì à íà ðèñ. 11 ñïðàâà. 
 

  
 

Ðèñ. 11 – Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèé (ñëåâà) è äåôîðìàöèè (ñïðàâà) 
ãðàôåíîâîé ïëàñòèíêè ïðè ýíåðãèè ÷àñòèö E  0,5 ýÂ  äëÿ  ðàçëè÷íûõ  
ïëîòíîñòåé ïó÷êà â óñëîâèÿõ êàíîíè÷åñêîãî àíñàìáëÿ 
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Ðèñ. 12 – Ìãíîâåííûå ñíèìêè ñèñòåìû, îòâå÷àþùèå îòìå÷åííûì íà ðèñ. 11 
(ñëåâà) òî÷êàì 
 

 Òàêèì îáðàçîì, ñîåäèíåíèå ãðàôåíîâîé ïëàñòèíêè ñ òåðìîñòàòîì ñïîñîá-
ñòâóåò òîìó, ÷òî îáðàçåö íà÷èíàåò âûäåðæèâàòü áîëåå âûñîêèå ýíåðãèè 
ïó÷êà, íå ðàçðóøàÿñü. Äðóãèìè ñëîâàìè, îòâîä òåïëà ñìåùàåò âåëè÷èíó 
ýíåðãèè, ïðè êîòîðîé ðàçðóøàåòñÿ îáðàçåö, â ñòîðîíó áîëüøèõ çíà÷åíèé. 
 
4. ÂÛÂÎÄÛ 
 

Ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè 
ïðîöåññà îáëó÷åíèÿ ãðàôåíîâîé ïëàñòèíêè ïîòîêîì àòîìîâ óãëåðîäà. 
Ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå îñíîâíûå ðåçóëüòàòû: 

 â óñëîâèÿõ ìèêðîêàíîíè÷åñêîãî àíñàìáëÿ ñóùåñòâóåò çíà÷åíèå 
ýíåðãèè ÷àñòèö, ðàâíîå ïðèáëèçèòåëüíî 0,5 ýÂ, ïðåâûøåíèå êîòîðîãî 
âûçûâàåò ðàçðóøåíèå îáðàçöà, ïðîÿâëÿþùååñÿ â ñêà÷êàõ íàïðÿæåíèé 
è â ðåçêîì âîçðàñòàíèè äåôîðìàöèè è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè 
ñèñòåìû. Äëÿ ìåíüøèõ à íàáëþäàåòñÿ áîëåå èíòåíñèâíîå ðàçðóøåíèå; 

 âðåìåííûå çàâèñèìîñòè íàïðÿæåíèé è äåôîðìàöèé â NVE óñëîâèÿõ 
ïðè íèçêèõ ýíåðãèÿõ èìåþò êà÷åñòâåííî îäèíàêîâûé âèä äëÿ âñåõ 
ïëîòíîñòåé ïó÷êà. Êîëè÷åñòâåííî áîëüøèå ïëîòíîñòè îáóñëàâëèâàþò 
áîëüøóþ äåôîðìàöèþ îáðàçöà; 

 îòâîä òåïëà èç ñèñòåìû âûçûâàåò ñìåùåíèå â ñòîðîíó áîëüøèõ 
çíà÷åíèé âåëè÷èíû ýíåðãèè ïó÷êà, ïðè êîòîðîé ïðîèñõîäèò 
ðàçðóøåíèå îáðàçöà; 

 ïëîòíîñòü ïó÷êà ïðè íàëè÷èè òåðìîñòàòà êà÷åñòâåííî íå âëèÿåò íà 
âèä âðåìåííûõ çàâèñèìîñòåé íàïðÿæåíèé è äåôîðìàöèè. Óâåëè÷åíèå 
ïëîòíîñòè ïó÷êà îáóñëàâëèâàåò ðîñò ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ íàïðÿ-
æåíèé â ïëàñòèíêå. Ïðè ýòîì èìååò ìåñòî áîëüøåå «ïðîäàâëèâàíèå» 
îáðàçöà, ÷òî ïðîÿâëÿåòñÿ â óâåëè÷åíèè ìàêñèìàëüíîé äåôîðìàöèè. 

 
Âûðàæàåì áëàãîäàðíîñòü Ãîñóäàðñòâåííîìó ôîíäó ôóíäàìåíòàëüíûõ 
èññëåäîâàíèé Óêðàèíû è Ðîññèéñêîìó ôîíäó ôóíäàìåíòàëüíûõ 
èññëåäîâàíèé (ãðàíò Ô28/443-2009) çà ïîääåðæêó ðàáîòû. 
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NUMERICAL INVESTIGATION OF THE BOMBARDMENT OF A GRAPHENE 
SHEET BY A BEAM OF CARBON ATOMS 
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Classical molecular dynamics simulations of the bombardment of a graphene sheet by 
a beam of carbon atoms are carried out. Covalent bonds in the bombarded sample are 
described by the Brenner potential. The approximation of elastic balls interacting with 
graphene via the Lennard-Jones potential is used for particles in the beam. The 
influence of the energy and density of irradiating carbon atoms and of the presence 
of a thermostat on physical processes occurring during the collisions with the sample 
is investigated. Energy values of the particles in the beam, which are enough for the 
sample destruction, are defined. 
 

Keywords: GRAPHENE, BOMBARDMENT, FRACTURE, THERMOSTAT, MOLECULAR 
DYNAMICS. 
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Ïðîâåäåíî ìîäåëþâàííÿ ìåòîäîì êëàñè÷íî¿ ìîëåêóëÿðíî¿ äèíàì³êè ïðîöåñó 
îïðîì³íåííÿ ïëàñòèíêè ãðàôåíó ïó÷êîì àòîì³â âóãëåöþ. Êîâàëåíòí³ çâ’ÿçêè ó 
çðàçêó, ùî îïðîì³íþºòüñÿ, îïèñóþòüñÿ ïîòåíö³àëîì Áðåííåðà. Äëÿ ÷àñòèíîê â 
ïó÷êó âèêîðèñòàíî íàáëèæåííÿ ïðóæíèõ øàð³â, ÿê³ âçàºìîä³þòü ³ç ãðàôåíîì 
÷åðåç ïîòåíö³àë Ëåííàðäà – Äæîíñà. Äîñë³äæåíî âïëèâ åíåðã³¿ ³ ãóñòèíè àòîì³â 
âóãëåöþ, ùî íàë³òàþòü, à òàêîæ íàÿâíîñò³ òåðìîñòàòó íà ô³çè÷í³ ïðîöåñè, ÿê³ 
ìàþòü ì³ñöå ïðè ç³òêíåíí³ ³ç çðàçêîì. Âèçíà÷åíî çíà÷åííÿ åíåðã³¿ ÷àñòèíîê ó 
ïó÷êó, çà ÿêèõ â³äáóâàºòüñÿ ðóéíóâàííÿ ïëàñòèíêè ãðàôåíó. 
 

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: ÃÐÀÔÅÍ, ÎÏÐÎÌ²ÍÅÍÍß, ÐÓÉÍÓÂÀÍÍß, ÒÅÐÌÎÑÒÀÒ, 
ÌÎËÅÊÓËßÐÍÀ ÄÈÍÀÌ²ÊÀ. 
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