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РЕФЕРАТ 

Звіт про НДР: 23 с., 7 рис., 38 джерел. 

 

ДВОВИМІРНІ НАОМАТЕРІАЛИ, ЖОРСТКІСТЬ ПРИ ЗГИНІ, ЗГИНАЮЧА 

ДЕФОРМАЦІЯ, МОЛЕКУЛЯРНА ДИНАМІІКА. 

 

Об’єкт дослідження – фізичні процеси, що відбуваються в двовимірних 

карбідах титану під час згинаючої деформації. 

Мета роботи – розробка теоретичних та чисельних моделей для опису 

поведінки двовимірних матеріалів під дією зовнішнього згинаючого навантаження.  

Метод дослідження – методи класичної молекулярної динаміки, з 

використанням моделі зануреного атома та трьох- частинних потенціалів, теорії 

пластин, методи обчислювальної математики тощо. 

Для двовимірних карбідів титану, з загальною хімічною формулою Tin+1Cn 

побудовано комп’ютерну схему, для чисельного моделювання динамічної 

поведінки досліджуваних зразків. Розроблена комп’ютерна модель базується на 

методах класичної молекулярної динаміки, та дозволяє досліджувати основні 

фізичні та структурні властивості зазначених модельних зразків. В рамках 

розробленої моделі було реалізовано алгоритм дії зовнішньої згинаючої сили на 

досліджуваний зразок, що дозволило дослідити механічні властивості Tin+1Cn при 

згинаючій деформації. Проведено моделювання згинаючої деформації двовимірних 

карбідів титану Tin+1Cn, під час якого були розраховані атомістичні конфігурації та 

фізичні характеристики досліджуваних зразків. 
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ВСТУП 

 

Двовимірні карбіди титану Tin+1Cn належать до великого сімейства карбідів 

та нітридів перехідних металів - так званих максенів (англ.. MXenes), що мають 

товщину від 3 до 7 атомних шарів [1]. Більшість теоретичних і 

експериментальних досліджень максенів спрямовані на надзвичайні електричні та 

електрохімічні властивості зазначених сполук [2-8]. Існує також зацікавленість 

використовувати максени в якості підсилювачів в полімерних композитах [9], 

тому колоїдна стійкість вказаних двовимірних матеріалів у органічних 

розчинниках є актуальним завданням досліджень [10]. Проте, існує мало 

відомостей про механічні властивості максенів, за винятком декількох 

обчислювальних спроб визначення модуля Юнга, напружено-деформованої 

поведінки та механізмів руйнування окремих зразків зазначених двовимірних 

наноматеріалів [11, 12]. 

З моменту відкриття двовимірних матеріалів було розроблено декілька 

передових експериментальних методик дослідження їх механічних властивостей 

[13-16]. Проте, реалізація таких методів для максенів представляє собою складне 

завдання, через невеликі (кілька мікрометрів) латеральні розміри наявних в даний 

час двовимірних зразків зазначених наноматеріалів [17]. До теперішнього часу не 

повідомлялось про експериментальні дослідження механічних властивостей 

нанорозмірних листів окремих максенів. Крім того, базальні площини всіх 

максенів, що синтезуються на теперішній час, мають функціональні групи, які 

містять кисень і фтор, що робить експериментальні дослідження пружних 

властивостей чистих нанорозмірних  листів зазначених двовимірних 

наноматеріалів неможливими, принаймні, на сьогодні. А отже,  вся поточна 

інформація про властивості чистих зразків максенів може бути отримана тільки з 

обчислювальних досліджень.  
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Жорсткість при згині (англ. Bending rigidity) є важливим параметром, що 

характеризує пружні властивості матеріалу при згинаючій деформації. Вказаний 

параметр характеризує механічну стійкість об'єкту до зовнішньої згинаючої сили. 

Вивчення поведінки двовимірних матеріалів під час згинаючої деформації 

представляє особливий інтерес через їх потенційне застосування в якості мембран 

та резонаторів в пристроях наноелектроніки [18-21], а також у різноманітних 

композитах. Нещодавно було показано, що Tin+1Cn максени більш стійкі до згину, 

ніж графен, оскільки шари Ti3C2 залишаються в планарній формі в композитних 

полімерних розчинах [9]. 

В рамках загальної теорії пластин [22], жорсткість при згині D  пов’язана із 

зовнішньою силою згину F  і відхиленням в центрі пластини w  через рівняння 

 

2

F D

w L
 ,                                                       (1) 

де L довжина пластини, а   емпірична константа в діапазоні від 0.0056 до 

0.00725 при зміні співвідношення довжини до ширини пластини від 1 до  . 

Таким чином, жорсткість при згинанні нанолиста максену може бути розрахована 

з рівняння. (1) шляхом наведення згинаючого навантаження у центральну зону 

зразка та вимірювання відповідного відхилення.. 

Нещодавно механічні властивості максенів були досліджені  за допомогою 

методів молекулярної динаміки [11] та теорії функціоналу густини (англ. DFT) 

[12]. Зокрема, було показано, що модуль Юнга для максенів є меншим, ніж 

відповідний параметр графену, однак, більша товщина моношарів максенів 

порівняно з графеном дозволила авторам [12] припустити, що жорсткість при 

згині для максенів повинна бути значно вищою, ніж для графену. Ця гіпотеза ще 

ніколи не перевірялася. Запропонований звіт з НДР містить  результати 

моделювання методами  класичної молекулярної динаміки згинаючої деформації 

нанолистів трьох зразків двовимірних карбідів титану. Наведено результати 
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обчислень пружних параметрів двовимірного Ti2C при згинанні а також наведено 

порівняння їх з аналогічними даними для інших двовимірних матеріалів. 
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1 КОМП’ЮТЕРНА МОДЕЛЬ МІЖАТОМНОЇ ВЗАЄМОДІЇ В 

ДВОВИМІРНИХ КАРБІДАХ ТИТАНУ 

 

Для моделювання згинаючої деформації зразка Ti2C під зовнішнім 

навантаженням була використана методика, розроблена для розрахунку 

жорсткості при згині нанострічок графену (англ. GNR -Graphene nanoribbon) [23, 

24]. Так, відповідно до алгоритму [23], було розглянуто нанострічку Ti2C з 

довжиною 12.0  нм, и шириною 1.1 нм розташовану в Декартові системі 

координат. Періодичні граничні умови були застосовані в напрямку y . Три шари 

атомів на обох краях нанострічки лишались нерухомими під час моделювання. 

Зовнішня згинаюча сила була застосована до атомів титану в центральній частині 

верхнього шару зразка Ti2C. Схематичне зображення експериментальної 

конфігурації показано на рис.1 (усі зображення атомістичних конфігурацій в 

даній роботі були зроблені за допомогою програмного забезпечення Visual 

Molecular Dynamics [25]). 

 

 

 

Рисунок 1 – Конфігурація досліджуваної системи. Фіксовані атоми на краях 

зразка Ti2C показані зеленим кольором. Зовнішня сила застосовується до 

центральних атомів титану, які показані червоним кольором. 
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Зовнішня сила застосовувалась за допомогою алгоритму постійної сили 

(англ. Constant force algorithm) [26]. Під дією зовнішньої сили система досягала 

стаціонарного стану, після чого центральне відхилення вимірювалось як середнє 

вертикальне положення навантажених атомів протягом наступних 55 10  кроків 

моделювання. Після розрахунку центрального відхилення зовнішня сила 

збільшувалася і процедура повторювалася. Таким чином, задаючи зовнішнє 

навантаження F  і вимірюючи відповідне відхилення в центрі w , жорсткість при 

згині D  можна розрахувати за допомогою рівняння (1). 

Температура системи підтримувалась на рівні 1 К, як у роботі [23], з 

використанням термостату Берендсена [27]. Рівняння руху були інтегровані з 

кроком 0.2dt   фс. 

Моделювання максенів методами класичної молекулярної динаміки є 

складним завданням через відсутність відповідного потенціалу міжатомної 

взаємодії. Ця ситуація може змінитися з нещодавньою  параметризацією 

потенціалу ReaxFF [28, 29]. Проте ReaxFF та подібні реактивні (так звані REBO 

(англ. Reactive Empirical Bond-Order) потенціали (див. наприклад [30])) досить 

вимогливі до обчислювальної потужності, що обмежує розмір атомного 

ансамблю та / або час моделювання. Для правильного відтворення явищ, 

пов'язаних з дуже великою кількістю частинок на великих масштабах часу, 

параметризація традиційних, (не- REBO) класичних потенціалів, залишається 

дуже важливим завданням для масштабного моделювання механічних 

властивостей максенів та їх композитів. В запропонованому  початковому 

дослідженні була використана проста техніка обчислення міжатомних сил в 

Tin+1Cn максенах, описана в [11].  

Виходячи з припущення, що Tin+1Cn максени є металевими провідниками, і 

металевий тип зв’язку переважає в межах Ti шарів матеріалу [8], метод 

зануреного атома (англ. Embedded Atom Method (EAM)) [31] був вибраний для 

опису взаємодій між атомами титану в межах листів Tin+1Cn. Сили між атомами 
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титану та вуглецю були розраховані за допомогою емпіричної потенційної 

енергетичної функції (англ. Emperiacal potential energy function), 

параметризованої для сполук С-Ті [32]. В рамках цього підходу загальна 

потенційна енергія системи може бути представлена як обмежена сума парного та 

трьох-частинного доданків, де парний доданок має вид потенціалу Ленарда-

Джонса (LJ). [33] 

 

12 6

0 0
0 2ij

ij ij

r r
U

r r

    
             

,                                           (2) 

де ijr , 0r , і 0 відстань між атомами i  та j , рівноважна відстань та мінімальна 

енергія при 0r , відповідно. Трьох- частинний доданок, має форму потенціалу 

Аксілрод-Тейллера (АТ) [34]  

 

 
3

(1 3cos cos cos )i j k

ijk

ij ik jk

Z
W

r r r

  
 ,                                          (3) 

де ijr , ikr  і jkr  відстані між відповідними парами атомів, Z  трьох частинний 

параметр інтенсивності, i , j  і k  - кути трикутника утвореного ijr , jkr , та ikr . Слід 

зазначити, що цей підхід відтворює механічну поведінку двовимірних карбідів 

титану під деформацією розтягу [11], а отже є обґрунтованим вибором для 

вивчення пружних властивостей при згині зразків Ti2C.  
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2 МОДЕЛЮВАННЯ ЗГИНАЮЧОЇ ДЕФОРМАЦІЇ  

 

Моделювання було розпочато зі значення зовнішньої сили 0.03F    нН, та 

вимірювання відповідного центрального відхилення w  після того, як системою 

досягався стаціонарний стан. Далі відбувалось збільшення сили з кроком 

0.03F   нН після того як всі необхідні дані були записані. Залежність 

центрального прогину нанострічки Ti2C від прикладеної згинаючої сили показано 

на рисунку 2а. Як показує рисунок, залежність починається з майже лінійної 

області, в якій ефективний коефіцієнт жорсткості зразка eff

F
k

w
  (показаний на 

внутрішній панелі на рисунку 2а) залишається майже постійним. У цьому режимі 

кожне значення сили, що змінюється з кроком 0.03F  нН призводить до 

відповідного приросту центрального відхилення 0.37w   Å . В монет коли 

прикладена сила досягає значення 0.6F   нН (що відповідає центральному 

прогину 7w   Å ) ефективний коефіцієнт жорсткості зразка Ti2C починає 

зростати від початкового значення 0.82effk   Н/м, в результаті чого також 

збільшується приріст центрального відхилення w  нанострічки при 0.03F    

нН  (рисунок 2б, область I). Щоб підтримувати w  в межах одного діапазону 

впродовж всього експерименту, приріст сили був збільшений до 0.06F   нН в 

момент коли прикладене навантаження та відповідний прогин досягли значень 

1.44F   нН aта 12.27w   Å  відповідно (рисунок 2б, регіон II) і до 0.12F   нН 

коли навантаження і відхилення дорівнювали 2.34F   нН та 16.41w  Å , 

відповідно (рисунок 2b, область III ). 
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Рисунок 2 – Відхилення в центрі нанострічки Ti2C як функція прикладеної 

сили згину. Внутрішня панель показує залежність ефективного коефіцієнту 

жорсткості (а). Часова залежність прогину з позначеними областями різного 

збільшення сили (b). Часові залежності координати Z нанострічки Ti2C під час 

трьох кроків індентації при малих (c) і великих (d) відхиленнях, та у чотири рази 

більшому прирості сили в панелі (d). 

 

Загальна часова залежність центрального відхилення при різних значеннях 

приросту сили F  показана на рисунку 2 b . 

Типові часові залежності вертикальної координати центральної зони зразка 

під час трьох кроків індентації з різними значеннями приросту згинаючої сили 

представлені на рисунках 2c та 2d. Як видно з рисунків, при малих відхиленнях 
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спостерігається лише незначна вертикальна віддача (рисунок 2с), тоді як в 

нелінійному режимі спостерігаються помітні згасаючі коливання (рисунок 2d). 

 

 

Рисунок 3 – Зміна атомної конфігурації нанострічки Ti2C під зовнішньою 

згинаючою силою при різних значеннях центрального прогину w . Початок  

пошкодження зразка видно на останньому знімку ( 2.2w нм). 

 

Розрив зразка Ti2C розпочався тоді, коли згинаюча сила досягла значення 

4.50F   нН, з найбільшим зафіксованим відхиленням 22.31w  Å . Знімки 

атомної конфігурації нанострічки Ti2C при різних центральних прогинах 

представлені на рисунку 3. 
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3  РОЗРАХУНОК МЕХАНІЧНИХ ПАРАМЕТРІВ 

 

На рисунку 4 показана розрахована жорсткість при згині як функція 

вимірюваного центрального відхилення (головна панель) і прикладеної сили 

(вставка). В межах лінійного режиму відхилення (до значень 4 5w   Å ), 

жорсткість при згині дещо збільшується від початкового значення 5.21D   еВ, 

після чого нелінійно зростає при високих w . При подальшому збільшенні 

прикладеної сили жорсткість при згині зростає до максимального значення 

12.79D   еВ безпосередньо перед руйнуванням зразка. 

 

 

 

Рисунок 4 – Розрахована жорсткість при згині нанострічки Ti2C як функція 

прогину в середині (основний графік) і прикладеної сила (вставка). 

 

Слід зазначити, що жорсткість при згині, як очікується, має збільшуватись з 

товщиною зразка h  пропорційно 3h , тому вивчення поведінки при згинанні 

максенів Tin+1Cn з 1n   представляє особливий інтерес. А отже динамічні 
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моделювання нанострічок Ti3C2 і Ti4C3 під згинаючим  навантаженням також 

були виконані. 

Для вивчення згинальних властивостей нанострічок Ti3C2 та Ti4C3 було 

використано вищенаведену методологію обчислень з додатковими граничними 

умовами. Зокрема, граничні атоми вздовж довгого краю нанострічок були 

зафіксовані в xy  площині під час згинання, оскільки було виявлено, що без цього 

обмеження зразок має тенденцію до нахилу в площині zy  (див. рис.1) а також до 

прогресуючої деформації кручення, що робило дослідження неможливим. Крім 

того, для запобігання стискуванню зразка у точці, де було прикладене 

навантаження, згинаюча сила застосовувалась до всіх центральних атомів, на 

відміну від застосування лише до верхніх атомів Ті у випадку Ti2C, описаному 

вище. Порівняльний аналіз показує, що додаткові обмеження не впливають на 

результати, отримані для нанострічки Ti2C, з періодичними граничними умовами 

та нормальною силою застосованою тільки до найвищих атомів Ti, однак ці 

додаткові обмеження необхідні для збереження згинаючої поведінки зразків 

протягом усього моделювання. 

Результати зазначених моделювань представлені на рисунках 5 і 6. На 

рисунку 5 показані загальні часові залежності нормальної координати центру для 

нанострічок  Ti3C2 та Ti4C3 під час індентації з приростом сили 0.51F   нН і 

0.72F   нН для Ti3C2 і Ti4C3, відповідно. Як показує рисунок, пошкодження 

зразків починається з менших значень центрального відхилення ( 1.7w нм) у 

порівнянні з Ti2C. Більше того, пластична деформація зразків разом із 

пошкодженням нанострічки Ti3C2 у середній частині спостерігалася при 

відхиленні 1w  нм, що призвело до немонотонних залежностей відхилення від 

прикладеного навантаження (див. рисунок 6 та рисунок 7). На рисунку 6 показано 

відхилення нанострічок Ti3C2 і Ti4C3 як функції прикладеної сили згину 

(розрахункові значення жорсткості при згині D  показані у вставці). Обидві 
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залежності є нерегулярними, з областями, де підвищення сили згину призводить 

до зменшення відхилення через пластичну деформацію та розрив зразків. На 

відміну від нанострічки Ti2C, лінійний режим деформації згинання не 

спостерігався ні для Ti3C2, ні для Ti4C3. Вкладка на рисунку 6 показує, що при 

малих відхиленнях жорсткість згинання нанострічки Ti3C2 нелінійно зростає від 

вихідного значення 49.55D   еВ, що відповідає невеликій прикладеній силі. При 

більших навантаженнях ( 2.55F   нН) жорсткості при згині ( )D F  змінюється 

нерегулярно через пошкодження зразка у центральній частині. Залежність ( )D F  

для зразка Ti4C3 також починається з нелінійного зростання жорсткості при згині 

з 47.43D   еВ, після чого спостерігається зниження, пов'язане з пластичною 

деформацією після точки розриву на 9.0F   nN .  

 

Рисунок 5 – Часові залежності координати Z середньої точки для нанострічок 

Ti3C2 і Ti4C3 при моделюванні згинаючого навантаження; відповідні прирости 

сили показаний на графіку. 
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Рисунок 6 – Відхилення нанострічок Ti3C2 і Ti4C3 як функції прикладеної сили 

згину; вставка показує відповідні залежності жорсткості при згині (b). 

 

Знімки атомних конфігурацій нанострічок Ti3C2 і Ti4C3 при різних прогинах 

показані на рисунку 7. Знімки показують, що зразок Ti3C2 зазнає інтенсивної 

пластичної деформації, яка поширюється в 001    напрямку навколо точки 

завантаження що в подальшому призводить до розриву. На відміну від цього, 

зразок Ti4C3 зберігає свою структуру під час деформації згинання безпосередньо 

до руйнування нанострічки, при якому в точці навантаження та прилеглих 

областях з'являються декілька тріщин, а потім відбувається розлам нанострічки 

на великі блоки (див. останній знімок на малюнку 7) Подібна динаміка 

руйнування також спостерігалася при моделюванні деформації розтягнення Ti2C, 

Ti3C2 і Ti4C3 [11]. 
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Рисунок 7 – Зміна атомної конфігурації нанострічок Ti3C2 (ліва панель) та Ti4C3 

(права панель) під зовнішньою силою при різних центральних прогинах w . 

 

При цьому слід зазначити, що в загальному випадку виміряне значення 

жорсткості згинання двовимірних матеріалів може залежати від багатьох 

факторів, таких як температура [35], розмір і форма зразка [36], техніка 

вимірювання та інше (див. посилання в роботі [23]), тому отримані величини 

можна розглядати лише як перші приблизні значення механічних параметрів 

згинання максенів. Тим не менше, отримані залежності є інформативними та 

якісно узгоджуються з аналогічними даними, наведеними для графена [23, 37] та 

двовимірного дисульфіду молібдену MoS2  [13]. 
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ВИСНОВКИ 

 

Описано комп’ютерну процедуру обчислень та наведено отримані дані 

моделювання жорсткості при  згині двовимірних карбідів титану (максенів). 

Згідно з наведеними в літературі даними, жорсткість при згині для графену, 

отримана з моделювання за допомогою аналогічних методів дорівнює 2.3D   еВ 

[23, 36]. Крім того, ефективний коефіцієнт жорсткості effk  графенової 

нанострічки, приблизно такого ж розміру, як повідомляється, є нижчою, ніж 

0.36effk   Н/м [23]. А отже, завдяки своїй більшій товщині, Ti2C максен з 

5.21D   еВ та 0.82effk   Н/м обчисленими в представленій роботі, більш стійкий 

до згинання, ніж атомарно тонкий графен. Таким чином проведено перевірку 

загальних міркувань щодо впливу товщини на гнучкість двовимірних матеріалів. 

У той же час жорсткість при  згині Ti2C нижче, ніж у другого двовимірного 

кристалу – дисульфіду молібдену MoS2, для якого 9.61D   еВ [38]. Це може бути 

пов'язано з більшою товщиною та різним розміщенням атомів в MoS2 у 

порівнянні з Ti2C. Нарешті, лінійний режим деформації згинання не спостерігався 

для більш товстих нанострічок максенів Значення 49.55D   еВ та 47.43D   еВ, 

одержані при мінімальному прогині для Ti3C2 і Ti4C3, слід розглядати лише як 

ефективні параметри, але вони значно перевищують аналогічні показники для 

графена, MoS2 та інших двовимірних матеріалів що узгоджується з 

експериментальними спостереженнями прямих одиничних шарів Ti3C2 у 

полімерно-матричних композитах . 
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