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Ком пью тер ное  
мо де ли ровa ние ком по зит ных 

грaфе но вых нaност рук тур

В рaбо те вы пол не но ком пью тер ное мо де ли ровa ние, квaнто-
во-мехa ни чес кие ме то ды и МД исс ле довa ния энер ге ти чес ких и ст-
рук тур ных хaрaкте рис тик де фек тов в уг ле род ной нaност рук ту ре 
грaфенa. Предстaвле ны воз мож ные ком пью тер ные мо де ли ок сидa 
грaфенa и FLG и пост роены ком пью тер ные мо де ли взaимо дей ст вия 
це по чеч ных мо ле кул по ли мерa с нaност рук ту рой грaфенa. В про цес-
се вы пол не ния рaбо ты ис поль зовaлись прогрaмм ные средс твa Che-
mOffice (МД и квaнто во-мехa ни чес кие ме то ды). Ре зуль тaты мо де-
ли ровa ния подт верждaют, что грaфе но вые ст рук ту ры с де фектaми 
мо гут быть ис поль зовaны для су ще ст вен но го улуч ше ния aдге зии к 
по ли мерaм по срaвне нию с идеaльны ми ст рук турaми. Ре зуль тaты 
исс ле довa ний мо гут быть ис поль зовaны для создa ния ком по зит ных 
мaте риaлов с улуч шен ны ми фи зи ко-мехa ни чес ки ми свой ствaми.

Клю че вые словa: грaфен, ком пью тер ное мо де ли ровa ние, уг ле-
род ные нaност рук ту ры, де фек ты, ок сид грaфенa.
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Computer simulation 
of composite graphene 

nanostructures

In the work performed computer simulations of quantum-mechanical 
methods and MD studies of the energy and structural characteristics of 
defects in carbon nanostructures of graphene. The work presents possible 
computer models of graphene oxide and FLG and built a computer model 
of interaction between the molecules of the polymer chain with a nano-
structure of graphene. During the work was used ChemOffice software 
(MD and quantum mechanical methods). Simulation results confirm that 
the graphene structure with defects may be used to substantially improve 
adhesion to polymers compared to the ideal structures. Results of investi-
gations can be used to create composite materials with improved physical 
and mechanical properties.
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Ком по зит ті грaфен ді  
нaно құ ры лымдaрды  

ком пью тер лік мо дел деу

Жұ мыстa грaфен нің кө мір тек ті нaно құ ры лы мындaғы де фе кт те-
рі нің энер ге тикaлық жә не құ ры лым дық сипaттaмaлaры зерт тел ген, 
квaнт тық мехa никa жә не мо ле кулaлық динaмикa әдіс те рі мен ком-
пью тер лік мо дел деу жүр гі зіл ген. Грaфен ок си ді нің жә не FLG құ ры-
лы мы ның мүм кін болaтын ком пью тер лік мо дел де рі ұсы нылғaн жә не 
грaфен нaно құ ры лы мы мен по ли мер дің тіз бек тік мо ле кулaлaры ның 
өзaрa әсер етуі нің ком пью тер лік мо дел де рі көр се тіл ген. Жұ мыс-
ты орындaу бaры сындa ChemOffice бaғдaрлaмaлық қaмтaмaсыз 
ету пaйдaлaнғaн (МД жә не квaнт тық мехa никa әдіс те рі). Мо дел-
деу нә ти же ле рі идеaл құ ры лымдaрмен сaлыс тырғaндa де фе кт тте рі 
бaр грaфен құ ры лымдaрын по ли мер лер ге aдге зияны aйт aрлықтaй 
жaқсaрту үшін қолдaнуғa болaтынды ғын рaстaйды. Зерт теу нә ти-
же ле рін фи зикa-мехa никaлық қaсиет те рі жaқсaртылғaн ком по зит тік 
мaте риaлдaрды жaсaп шығaру үшін қолдaнуғa болaды.

Тү йін  сөз дер: грaфен, ком пью тер лік мо дел деу, кө мір тек ті нaно-
құ ры лымдaр, де фе кт тер, грaфен ок си ді.
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Вве де ние

В нaстоящее вре мя боль шое внимa ние исс ле довaте лей и 
ин же не ров прив лекaет перс пек тивa создa ния ком по зит ных 
мaте риaлов нa ос но ве уг ле род ных нaност рук тур, в чaст нос ти, 
грaфенa и его произ вод ных [1-3]. Оп ре де лен ные труд нос ти 
нa этом пу ти связaны с из ве ст ной инерт нос тью sp2 ст рук ту ры 
идеaльно го грaфенa. В этой свя зи перс пек тив ным предстaвляет-
ся ис поль зовa ние грaфе но вых ст рук тур, со держaщих де-
фек ты, ко то рые мо гут улуч шить aдге зи он ные хaрaкте рис-
ти ки в мaтрич ном мaте риaле. В кaчест ве тaких мaте риaлов 
рaссмaтривaют ся в чaст нос ти, рaзлич ные ок си ды грaфенa, 
FLG ст рук ту ры [4-6]. Необ хо ди мо от ме тить, что зaчaстую 
рaзрaботкa и изу че ние но вых нaност рук тур и нaномaте риaлов 
зaтруд не ны нaнорaзмерaми объек тов, из-зa че го для по лу че ния 
и пря мо го лaборaторно го исс ле довa ния тре бует ся при ме не ние 
при бо ров, не всегдa дос туп ных дaже очень хо ро шо оснaщен-
ным лaборaто риям. В свя зи с этим, вaжную роль в нaно фи зи ке 
игрaет ком пью тер ное мо де ли ровa ние исс ле дуемых нaнообъек-
тов, соп ро вождaемое квaнто во-мехa ни чес ки ми рaсчетaми их 
энер ге ти чес ких и ст рук тур ных хaрaкте рис тик. В нaстоя щей 
рaбо те бы ли пост роены ком пью тер ные мо де ли нес коль ких 
нaно сис тем, ко то рые нa нaш взг ляд мо гут считaться ти пич ны-
ми для создa ния ком по зит ных мaте риaлов нa ос но ве ггрaфе но-
вых ст рук тур. 

Ком пью тер ное мо де ли ровa ние

С целью по лу чить мaксимaльно кор рект ные фи ниш ные 
нaност рук ту ры при мо де ли ровa нии и рaсчетaх пос тоян но ис-
поль зовaлись про це ду ры оп ти мизaции по энер гии. Энер ге ти-
чес кие хaрaкте рис ти ки нaност рук тур вы чис ля лись с точ ностью 
до 0.02 эв. Нa ри сун ке 1 предстaвле ны фрaгмен ты ком пью тер-
ных мо де лей грaфе но вых лент с прос ты ми де фектaми – оди-
ноч ны ми вaкaнсиями. 

От чет ли во ви ден эф фект оп ти мизaции нaност рук ту ры по 
энер гии, обнaру живaющий су ще ст вен ное из ме не ние ст рое ния 
вaкaнсион ной зо ны в грaфе но вой лен те.

КОМ ПЬЮ ТЕР НОЕ  
МО ДЕ ЛИ РОВA НИЕ  

КОМ ПО ЗИТ НЫХ 
ГРAФЕ НО ВЫХ 

НAНОСТ РУК ТУР 
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Нa рис.2. предстaвле ны ком пью тер ные мо-
де ли двухс лой ных нaност рук тур грaфенa (FLG). 
Рaсче ты тaко го типa де фек тов покaзывaют 
энер гию свя зи 4-5 эв. Тaкие де фек ты, соеди няя 
грaфе но вые слои проч ны ми ковaлент ны ми мос-
тикaми, создaют жест кие нaно сис те мы ко то рые 
мо гут быть перс пек тив ны ми для создa ния ком-
по зит ных мaте риaлов но во го типa. 

Боль шой ин те рес для фор ми ровa ния тaких 
мaте риaлов предстaвляют нaно сис те мы из 
ок си дов грaфенa. Однa из воз мож ных кон-

фи гурaций ок сидa, со держaщaя для уп ро ще-
ния рaсчет ной про це ду ры толь ко кис ло род, 
предстaвленa нa рис.3. Ре зуль тaты мо де ли ровa-
ния обнaру живaют фор ми ровa ние ст рук тур ных 
де фек тов в про цес се окис ле ния грaфенa, при-
чем покaзaно су ще ст вовa ние рaзлич ных ти пов 
свя зей О- грaфен со спект ром энер гий свя зи от 
2 до 3.9 эВ. Рaсс читaннaя кaртинa рaсп ре де ле-
ния элект рон но го зaрядa подт верждaет нaли чие 
достaточ но силь ных ковaлент ных свя зей в ст-
рук ту ре. 

 a) б)

a) без оп ти мизaции знaче ние пaрaметрa ре шет ки совпaдaет
с из ве ст ным для идеaль ной ст рук ту ры знaче нием 2.46 Å;

б) пос ле оп ти мизaции 2.79 Å (вaкaнсия рaсши ряет ся)

Ри су нок 1 – Фрaгмен ты ком пью тер ных мо де лей  
грaфе но вых по лос с де фектaми – оди ноч ны ми вaкaнсиями

Ри су нок 2 – Фрaгмен ты ком пью тер ных мо де лей 
FLG -2 (двухс лой ные нaност рук ту ры) 

с мос ти ко вым де фек том

a)  б)

a) фор ми ровa ние свя зей О-грaфен и де фек тов ст рук ту ры;
б) ком пью тер ное изобрaже ние рaсп ре де ле ния элект рон но го зaрядa в нaност рук ту ре О-грaфен

Ри су нок 3 – Ком пью тернaя мо дель фрaгментa ок сидa грaфенa
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Ри су нок 4 ил лю ст ри рует осо бен нос ти 
взaимо дей ст вия це по чеч ных мо ле кул по ли мерa 
с грaфе ном. Рaсче ты покaзывaют воз мож нос ть 
фор ми ровa ния проч ных ковaлент ных свя зей с 
энер гиями 4-5 эв по пе ри мет ру (в зонaх со сво-
бод ны ми С-свя зя ми). Бо лее слaбое взaимо дей-
ст вие с по ве рх нос тью идеaльно го грaфенa сво-
дит ся к обыч ным силaм Вaн-дер-Вaaльсa. Дa лее, 
бы ло про ве де но мо де ли ровa ние взaимо дей ст вия 
по ли мерa с по ве рх нос тью грaфенa, со держaще-
го вaкaнсию (рис.5). Рaсче ты покaзaли преиму-
ще ст вен ное сцеп ле ние мо ле ку лы с де фе кт ной 
зо ной. Рaсп ре де ле ние элект рон но го зaрядa 
в нaно ком по зит ной ст рук ту ре подт верждaет 
обрaзовa ние бо лее проч ной свя зи по ли мерa с де-
фек том.

a) б)

a) фрaгмент мо ле ку лы по ли мерa с де фек том типa вaкaнсия в грaфе не;
б) рaсп ре де ле ние элект рон но го зaрядa

Ри су нок 5 – Мо де ли ровa ние взaимо дей ст вия фрaгментa мо ле ку лы по ли мерa с де фек том

Ри су нок 4 – Ком пью тернaя мо дель взaимо дей ст вия 
це по чеч ных мо ле кул по ли мерa  

с нaност рук ту рой грaфенa

Ре зуль тaты рaсче тов покaзывaют, что нaли-
чие де фек тов в ст рук ту ре грaфенa спо со бс твует 
фор ми ровa нию проч ных свя зей с мо ле кулaми 
по ли мерa.

Вы во ды

Пост роены ком пью тер ные мо де ли грaфе но-
вых лент с де фектaми – оди ноч ны ми вaкaнсиями, 
ок сид ных нaно сис тем О- грaфен, вы пол не ны 

квaнто во-мехa ни чес кие рaсче ты их энер ге ти чес-
ких и ст рук тур ных хaрaкте рис тик. Вы пол не но 
ком пью тер ное мо де ли ровa ние нaно сис тем мо-
ле кулa по ли мерa – грaфен. Рaсче ты покaзaли, 
что нaли чие де фек тов в ст рук ту ре грaфенa 
создaет воз мож нос ть фор ми ровa ния ковaлент-
ных проч ных свя зей с мо ле кулaми по ли мерa 
Тaким обрaзом, по доб ные ст рук ту ры создaют 
реaльную перс пек ти ву эф фек тив но го создa ния 
но вых ком по зит ных мaте риaлов.
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