Исследование влияния температуры на взаимодействие графена с поверхностью меди (111) методом молекулярной динамики
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Графен стал популярным объектом изучения сразу после его открытия благодаря своим уникальным физическим свойствам [1]. На сегодняшний день исследование взаимодействия графена с поверхностью меди является актуальной задачей современной физики, так как выращивание графена методом химического осаждения паров именно на поверхности меди является наиболее перспективным методом получения больших листов бездефектного графена [2]. Для исследования взаимодействия графена с поверхностью металла часто применяются методы компьютерного моделирования. Очень часто в работах, посвященных компьютерному моделированию взаимодействия графена с подложкой, результаты приводятся только для нулевой температуры [3]. В то же время большинство экспериментов проводятся при комнатной или более высокой температурах. Целью данной работы является поверка влияния температуры на свойства графена на поверхности меди. Изучение графена при конечных температурах важно для верного сопоставления результатов моделирования и экспериментальных данных, а также для предсказания свойств графена при температурах, при которых предполагается его использование.
 В данной работе было изучено взаимодействие графена с поверхностью меди (111) при температуре от 0 до 800 К методом классической молекулярной динамики. Основными параметрами взаимодействия графена с поверхностью являются энергия связи графена с поверхностью и расстояние между графеном и поверхностью. Для описания взаимодействия между атомами углерода и меди был взят потенциал Леннарда-Джонса. Графен на поверхности меди (111) при нулевой температуре и различных параметрах потенциала Леннарда-Джонса был изучен в работе [4]. 
В настоящей работе было показано, что изменение средней энергии связи графена с поверхностью меди (111) лежит в пределах ≈1 meV на атом углерода интервале температур от 0 до 800 K, что составляет примерно 1% от энергии связи графена с поверхностью. Учитывая что погрешность теоретических и экспериментальных оценок величины энергии связи превышает 1%, можно при сопоставлении различных результатов считать, что при температуре меньше 800 K энергия связи графена с поверхностью меди (111) не зависит от температуры. Однако изменение среднего расстояния d между графеном и поверхностью меди (111) оказывается более существенным. Было обнаружено, что в интервале температур от 0 до 800 K расстояние d линейно увеличивается с температурой, и найден коэффициент линейного увеличения расстояния между графеном и поверхностью меди α. Также была получена зависимость α от параметров потенциала Леннарда-Джонса. Данный результат может быть использован для корректного сравнения результатов вычисления или измерения расстояния d, выполненных при разных температурах.
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