Многослойный графен как предшественник углеродного нановолокна: атомистическое моделирование 
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Многослойный графен, состоящий из разного количества монослоев графена представляет большой интерес как один из новых трехмерных углеродных материалов. Подобные структуры могут иметь высокую прочность и малый удельный вес. В данной работе методом молекулярной динамики исследуется многослойный графен, полученный в ходе сжатия, в частности изучаются его механические свойства.

Начальная структура представляет собой шесть листов графена, каждый из которых состоит из 3936 атомов углерода, с межплоскостным расстоянием в два раза большим (h = 7.85 Å), чем у графита (hграфит = 3.34 Å). Рассматриваемое начальное межплоскостное расстояние является нетипичным для графеновых структур и выбрано с целью создания нового объемного углеродного полиморфа. 
Для получения однородной структуры углеродного волокна проводится двухосное сжатие при 300 К. Для исследования механических свойств рассматриваемой структуры проводится одноосное растяжение вдоль всех трех направлений решетки с постоянной скоростью деформации 0.005 пс-1. Все расчеты проводятся с использованием бесплатного программного пакета LAMMPS и межатомного потенциала AIREBO [1].
В процессе сжатия наблюдается коробление графеновых листов, с последующим формированием слоистой структуры с острыми гребнями складок. Итоговая структура имееть высокую плотность, однако межаплоскостное расстояние между листами остается на уровне межплоскостного расстояния в графите.
Показано, что растяжение такой структуры протекает неоднородно и сильно зависит от начальной укладки графеновых слоев. При растяжении вдоль оси x до степени деформации  = 0.5 происходит распрямление складок. Отдельные слои различимы до  = 0.73, дальнейшее увеличение деформации приводит к образованию аморфной структуры. При растяжении вдоль оси y наблюдается перестройка внутри самой графеновой плоскости, то есть удлинение связей в решетке. При растяжении вдоль оси z наблюдается перестройка структуры, выпрямление листов графена в разных плоскостях. 
Установлено, что существует зависимость меду укладкой листов графена и его механическими свойствами [2]. Для скомканного графена получены достаточно высокие пределы прочности в разных направлениях растяжения.
Исследование выполнено при финансовой поддержке Российского Научного Фонда (грант № 20-72-10112). 
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