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Предложена простая модель молекулярной цепи на плоскости, позволяющая описать складчатые и рулон-

ные упаковки графеновых нанолент. С использованием данной модели получены возможные стационарные

состояния однослойных графеновых нанолент, показана их устойчивость и рассчитана энергия как функция

длины наноленты L. Полученные результаты легко интерпретируются с учетом того, что образование ван-

дер-ваальсовых связей приводит к выигрышу энергии, а изгиб наноленты — к ее проигрышу. Показано, что

при L > 13.39 nm минимальную энергию среди изученных конформаций имеет рулонная упаковка, которая

возможна для нанолент с длиной L ≥ 5.77 nm. При меньших значениях длины наноленты существует только

плоская ее форма. Простота предложенной модели позволяет рассматривать динамику рулонов графеновых

нанолент большой длины на достаточно больших интервалах времени.
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1. Введение

В последнее время проводятся интенсивные исследо-

вания графена в различных конформациях, что вызва-

но его уникальными электрическими и механическими

свойствами [1–6]. Графен является двумерной структу-

рой, имеющей рекордные жесткость и прочность на

разрыв, но легко изгибающейся в пространстве. В осо-

бый класс углеродных наноматериалов можно выделить

вторичные структуры (складки, рулоны), устойчивость

которых обеспечивают слабые невалентные (ван-дер-
ваальсовы) взаимодействия атомов углерода. Еще в

1960 г. было обнаружено, что при использовании гра-

фитовой смазки из плоских кусков графита образуются

микроскопические рулоны, играющие роль роликовых

подшипников и обеспечивающих низкое значение коэф-

фициента трения [7]. Нанолента графена, сворачиваясь

в рулон, образует новую квазиодномерную структуру,

имеющую в поперечном сечении форму усеченной спи-

рали Архимеда. Геометрическая форма рулона опреде-

ляется балансом выигрыша энергии за счет увеличения

числа ван-дер-ваальсовых связей между соприкасаю-

щимися листами графена и потери энергии на изгиб

наноленты.

Имеется несколько экспериментальных технологий

получения рулонов нанолент графена и изучения их

структуры и свойств [8–13]. Свойства рулонной упаковки

углеродных нанолент изучались в серии теоретических

работ. Электрические, оптические и механические свой-

ства рулонов коротких нанолент моделировались из пер-

вых принципов [14–16]. Механические свойства рулонов

из более длинных нанолент и различные сценарии их

самосборки описаны с использованием метода моле-

кулярной динамики в работах [17–27]. Механические

свойства рулонов длинных нанолент были описаны в

рамках континуальной модели упругого стержня свер-

нутого в спираль [17,22,28,29], в которой энергия изгиба

стержня компенсируется энергетическим выигрышем от

взаимодействия соприкасающихся стенок.

Структурной особенностью рулонов нанолент явля-

ется наличие у них внутренней полости, благодаря ко-

торой рулоны при низких температурах могут служить

эффективным хранилищем атомов водорода [30,31],
а отдельный рулон может выполнять роль ионного

канала [32]. При поперечном сжатии внутренняя полость

рулона может полностью закрываться. Это свойство де-

лает молекулярную систему из параллельно уложенных

рулонов эффективным устройством, чувствительным к

сжатию, которое может быть использовано в качестве

нанонасоса и нанофильтра [2933]. Выпучивание рулонов

под действием осевого сжатия, кручения и поперечного

изгиба моделировалось в работе [34].

При моделировании динамики складок и рулонов

нанолент всегда использовались полноатомные моде-

ли. Такие модели требуют значительных компьютер-

ных ресурсов и не позволяют рассматривать динамику
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длинных нанолент на значительных отрезках времени.

Поэтому обычно рассматриваются рулоны, имеющие

только два или три витка. Сложность полноатомных

моделей также затрудняет проведение полного анализа

возможных стационарных упаковок длинных нанолент.

Для преодоления этих трудностей в настоящей работе

предложена модель наноленты, учитывающая ее про-

дольную и изгибную деформацию, а также ван-дер-

ваальсовы взаимодействия ее атомов. В рамках этой

модели описаны возможные стационарные состояния

рулонных упаковок графеновых нанолент, исследована

их устойчивость.

2. Цепная модель углеродной
наноленты

Графеновая нанолента представляет собой ленту по-

стоянной ширины, вырезанную из плоского листа гра-

фена. Как известно, графен — это упруго изотропный

материал, поэтому продольная и изгибная жесткости

наноленты слабо зависят от ее хиральности. Для опре-

деленности рассмотрим наноленту со структурой зигзаг,

представленную на рис. 1, a.

Пусть в основном состоянии нанолента лежит в

плоскости xz трехмерного пространства. Такая нано-

лента является периодической структурой с шагом

a = r0 cos(π/6), где r0 = 0.1418 nm — равновесная дли-

на валентной связи C−C. Трансляционные ячейки этой

структуры образуют атомы, расположенные вдоль ли-

ний, параллельных оси z . Рассмотрим такие движения

наноленты, при которых атомы углерода, расположен-

ные на линиях, параллельных оси z , перемещаются как

жесткое целое в плоскости xy , но не в направлении z .
Тогда эти атомные линии можно рассмотреть как эф-

фективные частицы, двигающиеся в плоскости xy , а

движение наноленты сведется к движению цепи из этих

частиц (рис. 1, b.
Таким образом, продольные и изгибные движения на-

ноленты могут быть описаны как движения цепи частиц

в плоскости xy . Модель цепи схематически представлена

на рис. 1, c. Гамильтониан цепи имеет вид

H =
N
∑

n=1

1

2
M(ẋ2

n + ẏ2
n) +

N−1
∑

n=1

V (rn)

+

N−1
∑

n=2

U(θn) +

N−4
∑

n=1

N
∑

k=n+4

Wi(rnk), (1)

где (xn, yn) — координаты n-й частицы, M = 12mp —

масса атома углерода (mp = 1.6603 · 10−27 kg — масса

протона). Потенциал

V (r) =
1

2
K(r − a)2 (2)

отвечает за продольную жесткость цепи, расстоя-

ние между соседними частицами rn = |vn|, где вектор

Рис. 1. Нанолента со структурой зигзаг (a) и ее цепная

модель (b). Трансляционные ячейки наноленты занумерованы

индексом n. c — модель цепи частиц на плоскости xy , опи-
сывающая продольную и изгибную подвижность углеродной

наноленты. Потенциал V (r) описывает продольную жесткость,

а угловой потенциал U(θ) — изгибную жесткость цепи.

vn = (xn+1 − xn, yn+1 − yn) соединяет частицы n и n + 1.

Угловой потенциал

U(θ) = ǫ[cos(θ) + 1] (3)

отвечает за изгибную жесткость цепи, косинус n-го
”
ва-

лентного“ угла cos θn = −(vn−1, vn)/rn−1rn . Потенциал

Wi(rnk) (i = 1, 2) описывает слабые ван-дер-ваальсовы

взаимодействия частиц n и k , расположенных на рассто-

янии rnk =
√

(x k − xn)2 + (y k − yn)2. Индекс i = 1 для

нечетной разности k − n и i = 2 для четного значения

разности. Потенциал Wi , действующий между слоями

наноленты, должен быть принят во внимание при моде-

лировании ее складывания или скручивания. Без данно-

го потенциала единственной устойчивой конфигурацией

будет плоская форма наноленты.

Для определения значений параметров K и ǫ в (2)
и (3), найдем дисперсионные кривые углеродной на-

ноленты, соответствующие дисперсионным кривым мо-

дельной цепи. Для этого рассмотрим наноленту структу-

ры зигзаг, лежащую в плоскости xz (рис. 1, a). Проанали-

зируем динамику наноленты, когда ее атомы могут сме-

щаться только в направлении x (продольные смещения)
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и в направлении y (поперечные смещения), при этом все

атомы в каждой атомной цепочке, параллельной оси z ,
смещаются одинаково. Пусть xn и yn — координаты

смещения атомов n-й трансляционной ячейки, тогда без

учета ван-дер-ваальсовых взаимодействий (они не про-

являются в случае плоской наноленты) гамильтониан

наноленты может быть записан в форме

H =
+∞
∑

n=−∞

[

1

2
M(u̇n, u̇n) + P(un−1, un, un+1, un+2)

]

, (4)

где точка обозначает дифференцирование по времени t,
а вектор un = (xn, yn). Первое слагаемое в сумме (4)
описывает кинетическую энергию, а второе — потен-

циальную энергию межатомного взаимодействия, при-

ходящиеся на один атом углерода n-й трансляционной

ячейки.

Воспользуемся стандартным набором потенциалов ме-

тода молекулярной динамики [35]. Валентную связь

между соседними атомами углерода α и β опишем

потенциалом

U1(uα, uβ) = ǫ1{exp[−α0(r − r0)] − 1}2, r = |uα − uβ |,
(5)

где ǫ1 = 4.9632 eV — энергия валентной связи, а

r0 = 0.1418 nm — равновесная длина валентной связи.

Энергию деформации валентного угла между соседними

атомами углерода α, β, γ опишем потенциалом

U2(uα, uβ, uγ) = ǫ2(cosϕ − cosϕ0)
2, (6)

где cosϕ = (uγ − uβ, uα − uβ)/(|uγ − uβ | · |uβ − uα|), рав-
новесное значение валентного угла ϕ0 = 2π/3. Значения

параметров α0 = 17.889 nm−1 и ǫ2 = 1.3143 eV находят-

ся из частотного спектра малоамплитудных колебаний

листа графита [36]. Каждые четыре атома углерода α,

β, γ , δ, соединенные валентными связями, образуют

двугранные (торсионные) углы, энергия деформации

которых

U3(φ) = ǫ3(1− cosφ), (7)

где φ — соответствующий торсионный угол (в равнове-

сии φ = 0), энергия ǫ3 = 0.499 eV.

Детальное обсуждение и обоснование выбора потен-

циалов взаимодействия (5)−(7) приведены в [35]. Этот
набор потенциалов использовался для моделирования

теплопереноса вдоль углеродных нанотрубок [37,38],
нанолент [35], для анализа их локализованных коле-

баний [39–44] и изучения теоретической прочности и

послекритического поведения графена, подвергнутого

деформации [45–48].
Гамильтониану (4) соответствует система уравнений

движения

−Mün =F1(un, un+1, un+2, un+3)+F2(un−1, un, un+1, un+2)

+ F3(un−2, un−1, un, un+1) + F4(un−3, un−2, un−1, un),
(8)

где функции

Fk =
∂

∂uk
P(u1, u2, u3, u4), k = 1, 2, 3, 4.

Для удобства анализа перейдем от абсолютных коор-

динат un(t) к относительным wn(t) = un(t) − u
0
n, где u

0
n —

координата положения равновесия n-го узла. Для ана-

лиза малоамплитудных колебаний воспользуемся линей-

ным приближением. При малых смещениях |wn| ≪ r0 от
анализа нелинейной системы уравнений движения (8)
можно перейти к анализу линейной системы

−Mẅn = B1wn + B2(wn−1 + wn+1)

+ B3(wn−2 + wn+2) + B4(wn−3 + wn+3), (9)

где матрицы

B1 = F11 + F22 + F33 + F44, B2 = F12 + F23 + F34,

B3 = F13 + F24, B4 = F14,

а матрица

Fkl =
∂

∂wk∂wl
P(0, 0, 0, 0).

Будем искать решение линейной системы (9) в виде

волны

wn(t) = A exp[i(qn − ωt)], (10)

где ω — частота волны, A — вектор амплитуд,

q ∈ [0, π] — безразмерное волновое число. После под-

становки выражения (10) в линейную систему (9) полу-

чим дисперсионное уравнение

|B1+ 2 cos(q)B2+ 2 cos(2q)B3+ 2 cos(3q)B4 − ω2E| = 0,

(11)
где E — единичная матрица.

Дисперсионное уравнение (11) относительно квадрата

частоты ω2 является многочленом второго порядка. Со-

ответствующая дисперсионная кривая имеет две ветви:

0 ≤ ωy (q) ≤ ωx (q), как показано на рис. 2 сплошными

линиями. Нижняя ветвь ω = ωy (q) описывает дисперсию
поперечных плоских волн наноленты, когда узлы решет-

ки выходят из плоскости наноленты и совершают дви-

жения вдоль оси y (поперечные колебания наноленты).
Верхняя ветвь ω = ωx (q) описывает дисперсию плоских

продольных волн, когда узлы остаются в плоскости

двумерной решетки и совершают движения вдоль оси x
(продольные колебания наноленты). Частоты продоль-

ных и поперечных колебаний монотонно увеличиваются

с ростом q. Определим скорости соответствующих длин-

новолновых фононов. Скорость плоских продольных

фононов

vx = a lim
q→0

ωx(q)/q = 17.51 km/s,

скорость изгибных фононов

vy = a lim
q→0

ωy (q)/q = 0.
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Рис. 2. Вид дисперсионных кривых углеродной наноленты

большой ширины для продольных (1) и поперечных (из-
гибных) фононов (2). Штриховые линии — дисперсионные

кривые, полученные в рамках цепной модели.

Аналогично можно получить дисперсионные кривые,

используя модель цепи. В этом случае энергия потенци-

ального взаимодействия в гамильтониане (4)

P(un−1, un, un+1) = V (rn) + U(θn).

Подберем значения параметров потенциалов (2), (3) так,
чтобы полученные дисперсионные кривые как можно

лучше совпадали с кривыми, полученными в рамках

полноатомной модели. Наиболее важно добиться совпа-

дения для малых значений безразмерного волнового чис-

ла q (для гладких деформаций наноленты). Наилучшее

совпадение достигается при значениях

K = 405N/m, ǫ = 3.50 eV. (12)

Дисперсионные кривые цепи при этих значениях пара-

метров потенциалов показаны на рис. 2 штриховыми

линиями. Продольная и изгибная жесткости цепи и

наноленты точно совпадают.

Ван-дер-ваальсово взаимодействие пары атомов угле-

рода, принадлежащих смежным слоям наноленты, опи-

сывается потенциалом Леннарда−Джонса

W0(r) = 4ε[(σ/r)12 − (σ/r)6], (13)

где r — расстояние между атомами углерода. Пара-

метры потенциала Леннарда−Джонса ε = 0.002757 eV

и σ = 0.3393 nm подобраны так, чтобы воспроизвести

энергию межплоскостного взаимодействия [49], меж-

плоскостное расстояние [5051] и сжимаемость вдоль

оси c графита [52]. Потенциал (13) показан на рис. 3,

кривая 1.

Дальнодействующее взаимодействие узлов цепи n и k
описывается ван-дер-ваальсовым взаимодействием ато-

мов наноленты элементарной ячейки n c атомами эле-

ментарной ячейки k . Поэтому энергия взаимодействия

W1(r) =

∞
∑

j=−∞

[W0(r j,1) + W0(r j,2)], (14)

r j,1 = [r2 + (−0.5r0 + 3 jr0)
2]1/2,

r j,2 = [r2 + (−1.5r0 + 3 jr0)
2]1/2,

если разница номеров звеньев k − n является нечетным

числом, и

W2(r) =

∞
∑

j=−∞

[W0(r j,3) + W0(r j,4)], (15)

r j,3 = [r2 + (3 jr0)
2]1/2,

r j,4 = [r2 + (−r0 + 3 jr0)
2]1/2,

если разница k − n является четным числом.

Потенциалы взаимодействия (14), (15) хорошо

аппроксимируются модифицированным потенциалом

Леннарда-Джонса

W (r) = 4εi [(σi/ f (r))12 − (σi/ f (r))6],

f (r) = r i (r/r i )
αi , r i = 21/6σi . (16)

Для потенциала (14) параметры модифицированного

потенциала ε1=0.008652 eV, σ1 =0.31636 nm, α1=0.86.

Для потенциала (15) параметры ε2 = 0.008029 eV,

σ2 = 0.32607 nm, α2 = 0.90. Потенциалы взаимодей-

ствия элементарных ячеек наноленты (14), (15) и со-

ответствующие модифицированные потенциалы Леннар-

да−Джонса (16) показаны на рис. 3 (тонкие сплошные и

Рис. 3. Потенциал Леннарда−Джонса (13), описывающего

невалентное взаимодействие пары атомов углерода, принадле-

жащих смежным слоям наноленты (1); потенциалы взаимодей-

ствия элементарных ячеек наноленты W1(r) (2) и W2(r) (3).
Тонкими сплошными линиями показаны потенциалы (14)
и (15), а штриховыми — соответствующие модифицированные

потенциалы Леннарда−Джонса (16).
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штриховые кривые 2 и 3). Как видно из рисунка, имеет

место практически полное совпадение этих потенциалов.

3. Вторичные структуры однослойной
наноленты

Для нахождения устойчивой структуры однослойной

углеродной наноленты нужно решить задачу на мини-

мум

E =

N−1
∑

n=1

V (rn) +

N−1
∑

n=2

U(θn)

+

N−4
∑

n=1

N
∑

k=n+4

W (rnk) → min : {un}N
n=1, (17)

т. е. минимизировать потенциальную энергию модельной

цепи из N узлов по координатам ее звеньев {un}N
n=1

(вектор un = (un,1, un,2) задает координаты n-го узла,

число звеньев задает длину наноленты L = (N − 1)a).

Минимизация энергии проводилась численно с ис-

пользованием метода сопряженных градиентов. Для

проверки устойчивости полученной стационарной кон-

фигурации {u0n}N
n=1 находились собственные значения

матрицы вторых производных размерности 2N × 2N

B =

(

∂E
∂un,i∂uk, j

∣

∣

∣

∣

{u0m}
N
m=1

) N, 2, N, 2

n=1,i=1,k=1, j=1

. (18)

Стационарная конфигурация цепи будет устойчивой,

только если все собственные значения симметричной

матрицы B неотрицательны: λi ≥ 0, i = 1, 2, ..., 2N. За-

метим, что для устойчивой конфигурации три пер-

вых собственных значения всегда равны нулю: λ1 = λ2
= λ3 = 0. Этим собственным значениям соответствуют

движения цепи в плоскости как твердого тела (сдвиг по

двум координатам и поворот). Остальным положитель-

ным собственным значениям λi > 0 отвечают собствен-

ные колебания структуры с частотами ωi =
√
λ3+i/M,

i = 1, ..., 2N − 3.

Структура стационарного состояния цепи определя-

ется ее начальной конфигурацией, используемой при

решении задачи на минимум (17). Меняя начальную

конфигурацию, можно получать различные устойчивые

упаковки цепи. Линейная конфигурация цепи (плос-
кая нанолента) всегда является устойчивой. Наличие

невалентных взаимодействий узлов цепи приводит к

существованию других (более выгодных по энергии)
стационарных упаковок цепи в двумерном простран-

стве. Так, цепь из N = 140 звеньев (нанолента длины

L = (N − 1)a = 17.070 nm) кроме линейной имеет дру-

гие устойчивые упаковки (рис. 4): рулонную упаков-

ку (a), двухслойную (b) и трехслойную (c) складчатые

упаковки и схлопнутую рулонную упаковку (d).

Рис. 4. Стационарные устойчивые упаковки наноленты длиной

L = 17.070 nm (число звеньев цепи N = 140). a — двухвит-

ковый рулон, b — двойная складка, c — тройная складка,

d — схлопнутый рулон. Устойчивой также является прямо-

линейная цепь, моделирующая плоскую наноленту (здесь не

показана).

Для сравнения энергий различных упаковок удоб-

но использовать значение полной потенциальной энер-

гии системы, нормированное на число звеньев цепи

E0 = E/N. При N = 140 основная плоская структура

наноленты имеет энергию E0 = −0.00453 eV. Рулонная

упаковка (рис. 4, a) имеет энергию −0.01395 eV,двойная

складка (рис. 4, b) — энергию −0.01214 eV, тройная

складка (рис. 4, c) — энергию −0.00352 eV, схлопнутый

рулон (рис. 4, d) — энергию −0.00662 eV. Данные ре-

зультаты легко объяснить, имея в виду, что формирова-

ние ван-дер-ваальсовых связей снижает общую энергию

структуры, в то время как увеличение кривизны цепи

увеличивает энергию. Для наноленты данной длины са-

мой энергетически выгодной является рулонная упаков-

ка. Все изученные неплоские структуры, за исключением

тройной складки, имеют энергию ниже, чем плоская.

Самой невыгодной является структура тройной складки

наноленты, поскольку она имеет две петли с большой

кривизной, лишенные ван-дер-ваальсовых связей, а такие

петли характеризуются относительно высокой энергией.

Зависимость нормированной энергии E0 различных

стационарных упаковок наноленты от ее длины L по-

казана на рис. 5, a. При длинах L < 5.77 nm плоская

структура является единственной устойчивой конфи-

гурацией наноленты. При L ≥ 5.77 nm уже существу-

ет устойчивая рулонная упаковка, при L ≥ 6.02 nm —

двойная складка, при L ≥ 7.49 nm — тройная складка,

а при L ≥ 10.19 nm — устойчивый схлопнутый рулон.

Как видно из рисунка, плоская структура наноленты

является основной по энергии при длинах L < 10.93 nm.

При длине 10.93 ≤ L < 13.39 nm основной по энергии

является двойная складка, а при длинах L ≥ 13.39 nm
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основной по энергии всегда остается рулонная упаковка

наноленты.

Для проверки адекватности цепной модели бы-

ли выполнены проверочные расчеты для полноатом-

ной модели наноленты шириной Lz = 2.55 nm и дли-

ной Lx = 12.16, 24.44, 49.00 и 98.12 nm (лента состоит

из 1200, 2400, 4800 и 9600 атомов углерода). При

моделировании использовались потенциалы взаимодей-

ствий (5)−(7) и (13). В качестве начальных брались ру-

лонные упаковки наноленты, соответствующие решению

задачи на минимум (17) для цепной модели с N = 100,

200, 400 и 800. Поперечные сечения соответствующих

рулонных упаковок показаны на рис. 6, a−d. Релаксация

полноатомной модели не выявила заметных отклонений

от начальных конфигураций. Численное моделирование

динамики при низкой температуре T = 3K показало, что

начальная структура рулона практически не меняется,

т. е. стационарное состояние спирали модельной двумер-

Рис. 5. a) Зависимость от длины наноленты L ее нормиро-

ванной энергии E0 для плоской наноленты (1), двукратной (2)
и трехкратной (3) складки наноленты, рулонной складки (4)
и рулонной упаковки наноленты (5). b) Зависимость от L
наименьшей частоты собственного колебания рулона ω1 . штри-

ховая кривая — аппроксимация ω1 = 36/L (размерность длины
[L] — nm, размерность частоты [ω1] — cm−1).

Рис. 6. Вид поперечного сечения рулонной упаковки нано-

ленты при ее различной длине. a — L = (N − 1)a = 12.16 nm

(число узлов цепи N = 100), b — L = 24.44 nm (N = 200),
c — L = 49.00 nm (N = 400), d — L = 98.12 nm (N = 800),
e — L = 196.36 nm (N = 1600).

ной цепи соответствует стационарному состоянию трех-

мерного рулона. Это подтверждает высокую точность

цепной модели.

При длине L ≥ 13.39 nm рулонная упаковка нанолен-

ты является самой энергетически выгодной. В попереч-

ном сечении рулонная упаковка имеет форму усеченной

спирали Архимеда (рис. 6). Шаг спирали (наименьшее

расстояние между атомами соседних слоев) h = 0.34 nm.

Внутри спирали всегда есть незаполненная полость. Раз-

мер полости монотонно растет с увеличением длины на-

ноленты. При больших длинах наноленты L ее рулонная

упаковка в поперечном сечении имеет форму сфериче-

ской шайбы радиуса R2 ≈ 0.4L0.47, имеющей внутреннее

отверстие радиуса R1 ≈ 0.67L0.2 (все размеры даны в

нанометрах).
Собственное колебание рулона с наименьшей часто-

той ω1 соответствует самой мягкой моде рулонной
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упаковки. Данной моде соответствует периодическое

скручивание-раскручивание рулона. Поперечное сечение

рулона периодически движется по спирали Архимеда

вперед и назад к ее центру. Как показано на рис. 5, b,

эта частота немонотонно зависит от длины наноленты

L. Тем не менее при L → ∞ выполняется асимптотика

ω1 ≈ 36/L (размерность [L] — nm, [ω1] — cm−1).
Это подтверждает асимптотику частоты ω1, полученную

аналитически в работах [17,28].

4. Заключение

В работе предложена двумерная модель цепи

(рис. 1, c), позволяющая точно и эффективно описывать

складчатые и рулонные конформации графеновых нано-

лент. Гамильтониан модели (1) учитывает продольную и

изгибную жесткость наноленты, а также ван-дер-вааль-

совы взаимодействия между слоями наноленты. Модель

цепи описывает только те моды деформации наноленты

(рис. 1, a), где атомные ряды, параллельные оси z пере-

мещаются как жесткое целое в плоскости xy , но не в на-

правлении z . Параметры цепной модели подобраны так,

чтобы воспроизвести низкочастотную часть фононных

дисперсионных кривых плоской графеновой нанолен-

ты (рис. 2). Ван-дер-ваальсовы взаимодействия между

трансляционными ячейками наноленты описаны моди-

фицированным потенциалом Леннарда−Джонса (рис. 3).
Равновесные конфигурации цепной модели использо-

вались в качестве начальных для нахождения равно-

весных конфигураций полноатомной модели наноленты.

Релаксация полноатомной модели не выявила заметных

отклонений от начальных конфигураций, что подтвер-

ждает высокую точность цепной модели.

Потенциальная энергия на один атом была рассчитана

в рамках цепной модели для плоских нанолент, руло-

нов, двойных складок, тройных складок и схлопнутых

рулонов наноленты как функции ее длины L (рис. 4

и 5). Было установлено, что в диапазоне L < 5, 77 nm

стабильна только плоская конфигурация наноленты. Для

L ≥ 5.77 nm существуют устойчивые рулонные струк-

туры. Наноленты с L ≥ 6.02 nm (L ≥ 7.49 nm) могут

поддерживать стабильные двойные (тройные) складки.

Схлопнутый рулон возможен только для L ≥ 10.19 nm.

Для L < 10.93 nm плоская нанолента имеет наименьшую

энергию из всех рассмотренных структур. Для нанолент

с длиной в диапазоне 10.93 ≤ L < 13.39 nm наиболее

низкая энергия наблюдается для двухслойной складки, а

при L ≥ 13.39 nm — для рулонной упаковки. Эти резуль-

таты могут быть легко интерпретированы с учетом кон-

куренции между выделением энергии при образовании

ван-дер-ваальсовых связей и затратой энергии на изгиб

наноленты.

В последующих работах планируется использование

предложенной цепной модели для моделирования струк-

туры, термостабильности и теплового расширения руло-

нов длинных нанолент, поскольку при нулевой темпера-

туре именно рулоны имеют наименьшую энергию для

L ≥ 13.39 nm.
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