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Методом молекулярной динамики показано, что на плоской поверхности кристалла h-BN (на плоской

подложке) многослойные наноленты графена будут за счет термической активации разделяться, образуя

на подложке паркет из отдельных листов графена. Расслоение наноленты графена требует преодоления

энергетического барьера, связанного с начальным сдвигом ее верхнего листа. После преодоления барьера

расхождение листов графена идет самопроизвольно с выделением энергии. Оценена величина этого

барьера и проведено моделирование расслоения двухслойных нанолент. Показано существование двух

сценариев этого процесса. В первом сценарии верхний слой наноленты сползает вдоль длинной стороны,

а во втором — сползание сопровождается поворотом листов графена относительно друг друга. Первый

сценарий реализуется для вытянутых нанолент, второй — для двухслойных чешуек, близких к квадратной

форме.
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1. Введение

Слоистые двумерные (2D) материалы, такие как гра-

фен (G), гексагональный нитрид бора (h-BN), дисульфид
молибдена (MoS2) и вольфрама (WS2), привлекают

большой интерес из-за своих уникальных электрон-

ных [1–3] и механических [4–7] свойств. В настоящее

время повышенный интерес вызывают гетерогенные

слоистые материалы, которые могут демонстрировать

различные новые физические свойства по сравнению с

их однородными аналогами [8–10]. Например, использо-
вание гетероструктур G/h-BN позволяет получить нуж-

ные электронные свойства [11,12], а также существенно

понизить трение между слоями [13].
Наноленты графена являются сверхмягкими на изгиб,

они могут скользить друг по другу, изгибаться, заполняя

неровности подложки [7]. Это позволяет многослой-

ным нанолентам, помещенным на плоскую подложку

(например, при помощи методики, описанной в [7]),
при механическом воздействии на нее расслаиваться и

образовывать на ней гладкий
”
паркет“ из однослойных

нанолент [14]. В работе [15] было отмечено, что иде-

альные плоские поверхности многослойных кристаллов

обладают способностью самоочищения от загрязнений.

В настоящей работе будет показано, что на плоской

поверхности многослойного кристалла, например, на

поверхности h-BN, многослойные наноленты графена

могут за счет термической активации самопроизволь-

но расслаиваться, превращая изначально загрязненную

ими шероховатую поверхность в идеально гладкую.

С использованием крупнозернистой 2D цепной моде-

ли и полноатомной 3D-модели будет промоделирован

процесс расслоения многослойных нанолент графена

на поверхностях кристаллов h-BN и графита. Рабо-

та построена следующим образом. В разд. 2 строит-

ся 2D цепная модель, используемая далее для мо-

делирования смещения слоев многослойных нанолент

графена. В разд. 3 моделируется расслоение много-

слойных нанолент графена, находящихся на плоской

поверхности кристалла h-BN. В разд. 4 моделирует-

ся расслоение нанолент на плоской поверхности кри-

сталла графита. В разд. 5 рассматривается расслоение

двухслойных нанолент с использованием полноатомной

3D-модели, анализируется влияние формы наноленты на

скорость разделения ее слоев. Заключение приводится

в разд. 6.

2. 2D-модель

Для описания динамики слоистых структур из ли-

стов и нанолент графена (G), гексагонального нитрида

бора (h-BN) удобно использовать двухмерную модель

системы молекулярных цепей [16–18]. Если считать, что

нанолисты (наноленты) G и h-BN лежат так, что у всех

них направление зигзаг совпадает с осью x (см. рис. 1),
то двухмерная цепная модель будет описывать сечение

многослойной системы вдоль оси x . Тогда одной частице
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в двухмерной модели будут соответствовать все атомы

наноленты, имеющие одинаковые координаты x , z .
Если атомы, расположенные вдоль одной линии, па-

раллельной оси y , двигаются синхронно, меняя только

координаты x , z , то гамильтониан одной наноленты

графена (h-BN) будет иметь вид гамильтониана цепи,

расположенной в плоскости xz :

Hi =

N
∑

n=1

[

1

2
M i(u̇n, u̇n) + Vi(Rn) + Ui(θn)

]

. (1)

Здесь индекс i = 1, если рассматривается нанолента

графена (G), и i = 2, если рассматривается нанолента

нитрида бора (h-BN). Двухмерный вектор un = (xn, z n)
задает координаты n-ой частицы цепи. Масса части-

цы для цепи G совпадает с массой атома углерода

M1 = MC = 12mp, а для цепи BN — со средней мас-

сой атомов бора и азота M2 = (MB + MN)/2 = 12.41mp

(mp = 1.66 · 10−27 kg — масса протона).

Потенциал

Vi(R) =
1

2
κi(R − Ri)

2 (2)

описывает продольную жесткость цепи, κi — жесткость

взаимодействия, Ri — равновесная длина связи (шаг

цепи), Rn = |un+1−un| — расстояние между соседними

узлами n и n + 1.

Потенциал

Ui(θ) = εi [1 + cos(θ)] (3)

описывает изгибную жесткость цепи, θ — угол между

двумя соседними связями, cos(θn) = −(vn−1, vn)/Rn−1Rn,

вектор vn = un+1−un.

Параметры потенциалов (2), (3) для цепи G опре-

делены в [16,17], а для цепи h-BN в [19] из анализа

дисперсионных кривых нанолент графена и нитрида

бора. Для цепи G продольная жесткость κ1 = 405N/m,

шаг цепи R1 = rCC

√
3/2 = 1.228�A (rCC = 1.418�A —

длина валентной связи C−C в листе графена), энергия
ε1 = 3.5 eV. Для цепи h-BN жесткость κ2 = 480N/m, шаг

R2 = rBN
√
3/2 = 1.252�A (rBN = 1.446�A — длина ва-

лентной связи B−N в листе h-BN), энергия ε2 = 1.10 eV.

Отметим, что гамильтониан цепи (1) дает энергию

деформации наноленты, приходящуюся на продольную

полосу ширины 1y =
√
3Ri . Далее энергию цепей будем

нормировать по наноленте графена, поэтому энергию

нанолент h-BN нужно умножить на нормирующий мно-

житель c = R1/R2 = rCC/rBN = 0.9808.

Междоузельные взаимодействия цепей с высо-

кой точностью описываются потенциалами Леннарда–
Джонса (5,11)

Wi(r) = εi

[

5(r i/r)11 − 11(r i/r)5
]

/6. (4)

Здесь r — расстояние между взаимодействующими

узлами, εi — энергия взаимодействия, r i — рав-

x

y

z

Рис. 1. Схема построения двухмерной цепной модели для

двухслойной чешуйки графена, лежащей на плоской поверх-

ности кристалла h-BN.

новесная длина (индекс i = 1, если описывается вза-

имодействие узлов цепи G, i = 2 — взаимодействие

узлов цепи h-BN, i = 3 — взаимодействие узла це-

пи G с узлом цепи h-BN). Параметры потенциала (4):
ε1 = 0.00832 eV, r1 = 3.607�A [20]; ε2 = 0.01511 eV,

r2 = 3.642�A; ε3 = 0.01433 eV, r3 = 3.701 �A [19].

При моделировании динамики многослойной подлож-

ки необходимо ограничить число слоев. Поэтому будем

считать, что первый (самый нижний) слой взаимодей-

ствует с неподвижной плоской поверхностью кристалла

(на рис. 1 эта поверхность показана черной линией).
Энергия взаимодействия атомов слоев с неподвижной

подложкой может быть описана (k, l) потенциалом

Леннарда−Джонса

P i(h) = ei
[

k(hi/h)l − l(hi/h)k
]

/(l − k), (5)

где h — расстояние атома до плоскости неподвижной

подложки, ei — энергия взаимодействия, hi — равно-

весная длина, степени l = 10, k = 3.75. Индекс i = 1

для многослойного листа G, i = 2 — листа BN. Пара-

метры потенциала (5): e1 = 0.0903 eV, h1 = 3.46�A [19];
e2 = 0.0974 eV, h2 = 3.49�A [20].

Рассмотрим K-слойные структуры, представленные

на рис. 1. Пусть первые k = 1, . . . , K1 слоев соот-

ветствуют BN-цепям (слоям кристалла h-BN), состоя-

щим из Nk = Nbn звеньев. Эти слои лежат на плоской

твердой подложке и взаимодействуют с ней (будем
считать, что поверхность твердой подложки совпадает с

плоскостью z = 0). Последние K2 слоев (K = K1 + K2)
соответствуют G цепям K2-слойной наноленты (че-
шуйки) графена, лежащей на многослойной подложке

h-BN. Координаты такой системы K цепей задаются

векторами
{

un,k = (xn,k , z n,k)
}Nk ,K

n=1,k=1
,
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где n — номер узла k-й цепи (Nk — число узлов в цепи).
Гамильтониан системы цепей будет иметь вид

H =

K1
∑

j=1

Nbn
∑

n=1

1

2
cM2(u̇n, j , u̇n, j)

+

K
∑

j=K1+1

N j
∑

n=1

1

2
M1(u̇n, j , u̇n, j) + E1 + E2 + E3, (6)

где потенциальная энергия системы G цепей

E1 =
K

∑

j=K1+1

N j
∑

n=1

[V1(Rn, j ) + U1(θn, j )]

+

K−1
∑

i=K1+1

K
∑

j=i+1

Ni
∑

n=1

N j
∑

k=1

W1(rn,i ;k, j ), (7)

энергия системы BN цепей

E2 = c
K1

∑

j=1

Nbn
∑

n=1

[V2(Rn, j) + U2(θn, j ) + P2(z n, j)]

+ c
K1−1
∑

i=1

K1
∑

j=i+1

Nbn
∑

n=1

Nbn
∑

k=1

W2(rn,i ;k, j ), (8)

энергия взаимодействия G цепей с BN цепями

E3 =

K1
∑

j=1

K
∑

i=K1+1

Nbn
∑

n=1

Ni
∑

k=1

W3(rn, j ;k,i ). (9)

3. Расслоение чешуек графена
на подложке h-BN

Проанализируем сначала процесс расслоения двух-

слойной чешуйки графена, расположенной на плос-

кой поверхности кристалла h-BN — см. рис. 2, a.

Будем считать, что подложка состоит из трех цепей

h-BN, лежащих на твердой подложке (возьмем K1 = 3,

Nbn = 300), а на ней лежит двухслойная G цепочка

(K2 = 2, N2 ≤ N1 = 100). Рассмотрим вначале симмет-

ричную конфигурацию, при которой верхний слой че-

шуйки полностью лежит над нижним.

Для нахождения стационарного состояния системы

нужно численно решить задачу на минимум потенци-

альной энергии

E = E1 + E2 + E3 → min : {un, j}N j ,K
n=1, j=1. (10)

Для получения стационарного состояния чешуйки со

сдвинутым верхним слоем нужно верхнюю цепочку

сдвинуть вправо и при решении задачи (10) зафиксиро-

вать x координаты левого конца нижней и правого конца

верхней цепи. Тогда, последовательно сдвигая верхнюю

цепь и решая задачу (10), мы получим зависимость

a

b

c

d

e

Рис. 2. Изменение формы двухслойной чешуйки графена (чис-
ло звеньев N1 = 100, N2 = 75), расположенной на многослой-

ной подложке, образованной поверхностью кристалла h-BN, от

расстояния d между проекциями на ось x правых концов слоев

чешуйки: (a) d = −1.50, (b) 0.47, (c) 0.98, (d) 4.48, (e) 9.43 nm.
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Рис. 3. Зависимость энергии двухслойной чешуйки графена E,
расположенной на многослойной подложке, образованной по-

верхностью кристалла h-BN, от расстояния d от проекции

на ось x правого края нижнего слоя до проекции правого

края верхнего слоя чешуйки. Число звеньев нижнего слоя

чешуйки N1 = 100, верхнего N2 = 25, 75, 100 (кривые 1, 2, 3).
Зависимости E(d) нормированы так, чтобы максимальное

значение энергии равнялось нулю.

энергии системы E от величины перекрытия слоев

чешуйки, которое удобно характеризовать расстоянием

между проекциями на ось x правых краев чешуек

d = xK,N2
−xK−1,N1

.

Характерный вид зависимостей E(d) представлен

на рис. 3. Если верхний слой чешуйки значительно

меньше нижнего, то его смещение к краю чешуйки

вначале не меняет энергию системы. Энергия начинает

заметно расти при расстоянии между краями d > −5�A

и достигает максимального значения при d = d0 = 4.7�A.

Дальнейший сдвиг вправо приводит к монотонному

уменьшению энергии. При d = d0 происходит образова-

ние максимально допустимого
”
карниза“ — см. рис. 2, b.

Физика твердого тела, 2022, том 64, вып. 10
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При дальнейшем сдвиге верхний край изгибается и

соприкасается с подложкой (рис. 2, c). Далее происхо-

дит сползание верхнего слоя на подложку (рис. 2, d),
энергия системы линейно уменьшается с увеличением

смещения d . Минимум энергии достигается при полном

сползании верхнего слоя с нижнего и соприкосновении

их краев (рис. 2, e). Дальнейший сдвиг верхнего слоя че-

шуйки приводит уже к росту энергии из-за уменьшения

энергии взаимодействия краев. Энергия взаимодействия

атома углерода с листом h-BN выше, чем энергия

взаимодействия с листом графена. Поэтому наноленте

графена всегда энергетически более выгодно располо-

житься на поверхности кристалла h-BN, чем находиться

на другой наноленте графена. Для начала сползания

верхней наноленте необходимо подойти к краю нижней

и перегнуться через него. Это требует преодоления

энергетического барьера 1E = 0.16 eV (если наноленты

графена имеют одинаковую длину, 1E = 0.083 eV). По-

сле преодоления этого барьера дальнейшее сползание

верхнего слоя будет сопровождаться выделением энер-

гии. Отметим, что данное значение величины барьера

приходится на полосу наноленты ширины 1y = 3rCC/2.

Поэтому чем шире двухслойная нанолента, тем больше

величина энергетического барьера ее расслоения.

Для описания сценария расслоения многослойной

наноленты рассмотрим трехслойную наноленту гра-

фена, расположенную на плоской поверхности кри-

сталла h-BN — см. рис. 4, a. Для нахождения ее

основного состояния нужно численно решить зада-

чу на минимум (10) с K1 = 3, Nbn = 300, K2 = 3,

N1 = N2 = N3 = N. Для получения стационарного состо-

яния чешуйки со сдвинутыми слоями нужно нижнюю

цепочку сдвинуть вправо и при решении задачи (10)
зафиксировать x координаты правого конца нижней

цепи и левого конца второй цепи. Тогда, последова-

тельно сдвигая нижнюю цепь и решая задачу (10), мы
получим зависимость энергии системы E от величи-

ны перекрытия первых двух слоев чешуйки, которое

удобно характеризовать расстоянием между проекциями

на ось x правых концов первых двух слоев чешуйки

d = xK1+1,N−xK1+2,N .

Характерный вид зависимостей E(d) представлен

на рис. 5. В основном состоянии, когда все цепочки

расположены строго друг над другом, смещение нижней

цепи d = −0.1�A — см. рис. 4, a. Смещение вправо

нижней цепи сначала приводит к росту энергии, которая

достигает максимального значения при d = d0 = 5.8�A

(рис. 4, b). Дальнейшее смещение приводит уже к мо-

нотонному уменьшению энергии. При d = d0 происхо-

дит образование максимально допустимого
”
карниза“ из

двух верхних слоев. При дальнейшем смещении верх-

няя двухслойная цепочка изгибается и соприкасается

с подложкой (рис. 4, c). Далее происходит сползание

верхних слоев на подложку (рис. 4, d), энергия системы

уменьшается как линейная функция d . Минимум энер-

гии достигается при полном выходе нижнего слоя из-

под верхних слоев и соприкосновении их краев — при

a

b

c

d

e

Рис. 4. Изменение формы трехслойной наноленты графена

(число звеньев N1 = N2 = N3 = 50), расположенной на мно-

гослойной подложке, образованной поверхностью кристалла

h-BN, от расстояния d между проекциями на ось x правых

краев первых двух слоев наноленты: (a) d = −0.01, (b) 0.58,

(c) 1.13, (d) 2.53, (e) 6.34 nm.
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Рис. 5. Зависимость энергии трехслойной наноленты графе-

на E, расположенной на многослойной подложке, образован-

ной поверхностью кристалла h-BN, от расстояния d между

проекциями на ось x правых краев первого и второго слоя

при числе звеньев N1 = N2 = N3 = 25 и 50 (кривые 1 и 2)
Зависимости E(d) нормированы так, чтобы максимальное

значение энергии равнялось нулю.

образовании примыкающих друг к другу двухслойной и

однослойной нанолент (рис. 4, e). Дальнейшее смещение

нижнего слоя приводит уже к росту энергии из-за умень-

шения энергии взаимодействия краев этих нанолент.

Таким образом, для расслоения трехслойной на-

ноленты нужно преодолеть энергетический барьер
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1E = 0.10 eV, величина которого не зависит от длины

наноленты. Этот же сценарий расслоения со сдвигом по

подложке нижнего слоя реализуется и для нанолент с

большим числом слоев. При K2 > 3 полный сдвиг ниж-

него слоя потребует преодоления барьера 1E = 0.11 eV.

Заметим, что сценарий расслоения наноленты со сполза-

нием на подложку ее верхнего слоя требует преодоления

более высокого энергетического барьера.

4. Расслоение чешуек графена
на подложке кристаллического
графита

Проанализируем процесс расслоения двухслойной че-

шуйки графена, расположенной на плоской поверхности

кристаллического графита — см. рис. 6, a. В этом случае

энергия взаимодействия слоев чешуйки совпадает с

энергией взаимодействия со слоями подложки. Здесь

энергетический выигрыш от расслоения чешуйки связан

с возможностью увеличить энергию взаимодействия ее

краев.

Будем считать, что подложка состоит из K1 = 5G

цепей, лежащих на твердой подложке. Потенциальная

энергия системы K = K1 + 2 цепей

E =

K
∑

j=1

N j
∑

n=1

[V1(Rn, j ) + U1(θn, j ) + P1(z n, j )]

+

K−1
∑

j=1

K
∑

j=i+1

Ni
∑

n=1

N j
∑

k=1

W1(rn,i ;k, j ). (11)

Возьмем число звеньев для первых пяти цепей, модели-

рующих многослойную подложку N1 = . . . = N5 = 300,

а N6 = N7 = N.

Численное решение задачи на минимум потенциаль-

ной энергии показало, что смещение вправо нижней

цепи двухслойной наноленты сначала приводит к ро-

сту энергии, которая достигает максимума при сдвиге

d = 1.52 nm — см. рис. 6, b. При этом сдвиге левый край

верхней наноленты ложится на подложку. Дальнейший

сдвиг нижней наноленты не приводит к изменению

энергии, до тех пор пока правый край верхней нано-

ленты остается лежать над нижней (с), (d). Энергия

начинает уменьшаться только при сползании правого

конца верхней наноленты с нижней. Самое выгодное по

энергии состояние получается при полном сползании

конца и образовании двух примыкающих друг к другу

однослойных нанолент (e).
Зависимость энергии двухслойной наноленты E от ве-

личины сдвига их слоев d показана на рис. 7. Расслоение

наноленты требует преодоления энергетического барье-

ра 1E0 = 0.168 eV. Величина этого барьера не зависит

от длины наноленты (она соответствует энергии изгиба

однослойной наноленты при ее поднятии с подложки

на край другого слоя). Ширина барьера соответствует

a
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d

e

Рис. 6. Изменение формы двухслойной чешуйки графена

(число звеньев N1 = N2 = 75), расположенной на многослой-

ной подложке, образованной поверхностью кристаллического

графита, от расстояния d между проекциями на ось x правых

краев первых двух слоев чешуйки: (a) d = −0.02, (b) 1.52,

(c) 3.52, (d) 7.02, (e) 9.43 nm.
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Рис. 7. Зависимость энергии двухслойной наноленты графе-

на E, расположенной на многослойной подложке, образован-

ной поверхностью кристалла графита, от расстояния d между

проекциями на ось x правых краев первого и второго слоя

при числе звеньев N = 25, 50 и 75 (кривые 1, 2 и 3). Зави-
симости E(d) нормированы так, чтобы энергия двухслойной

наноленты в основном состоянии равнялась нулю.

длине наноленты. Энергетический выигрыш от расслое-

ния наноленты 1E1 = 0.11 eV тоже не зависит от длины

наноленты.

5. 3D-модель

Использование цепной 2D-модели позволяет только

качественно описать механизмы расслоения многослой-
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ных нанолент. Более детальное описание требует ис-

пользование 3D-моделей, которые при численном моде-

лировании требуют значительно больших вычислитель-

ных ресурсов. Поэтому мы ограничимся здесь только

моделированием расслоения двухслойных нанолент гра-

фена, находящихся на неподвижной плоской подложке,

которая служит моделью поверхности кристалла h-BN.

Гамильтониан двухслойной наноленты графена, каж-

дый слой которой состоит из N атомов, находящейся на

плоской подложке, имеет вид

H =

2
∑

i=1

N
∑

n=1

[

1

2
Mn,i(u̇n,i , u̇n,i) + En,i + P(z n,i )

]

+

N
∑

n=1

N
∑

k=1

W (rn,1;k,2), (12)

где вектор un,i = (xn,i , yn,i , z n,i) задает координаты n-го
атома углерода i-ой наноленты (i = 1, 2).

Первое слагаемое суммы (12) задает кинетическую

энергию. Будем считать, что к краевым атомам на-

нолент присоединены атомы водорода, поэтому масса

внутренних атомов Mn,i = 12mp, а краевых Mn,i = 13mp

(mp — масса протона). Слагаемое En,i задает энергию

взаимодействия n-го атома i-той наноленты с соседними

атомами наноленты (учитывается деформация валент-

ных связей, валентных и торсионных углов, а также

парные взаимодействия атомов — детальное описание

используемого силового поля дано в работе [21]). По-

тенциал P(z ) описывает энергию взаимодействия атома

наноленты с плоской подложкой (5) с энергией взаи-

модействия e1 = 0.0903 eV и равновесным расстоянием

h1 = 3.46�A.

Последнее слагаемое в формуле (12) описывает энер-

гию невалентного взаимодействия атомов разных нано-

лент, rn,1; k,2 = |uk,2−un,1| — расстояние между n-ым ато-

мом первой и k-ым атомом второй наноленты, по-

тенциал

W (r) = εc{[(rc/r)6 − 1]2 − 1}, (13)

где εc = 0.002757 eV, rc = 3.807�A.

Возьмем вначале основное состояние двухслойной

наноленты, расположенной на плоской подложке h-BN.

Для этого численно решим задачу на минимум потенци-

альной энергии

E =

2
∑

i=1

N
∑

n=1

[En,i + P(z n,i )]

+
N

∑

n=1

N
∑

k=1

W (rn,1; k,2) → min : {u n,i}N,2
n=1,i=1. (14)

Затем наноленту поместим в термостат Ланжевена и

получим ее термализованное состояние. Для этого чис-

ленно проинтегрируем систему уравнений Ланжевена

Mn,i ün,i = − ∂H
∂un,i

− ŴMn,i u̇n,i + 4n,i , (15)

n = 1, . . . , N, i = 1, 2,

с начальным условием, соответствующим основному

состоянию двухслойной наноленты. Здесь Ŵ = 1/tr —

коэффициент трения, характеризующий интенсивность

обмена энергией с термостатом (время релаксации

tr = 0.2 ps), 4n,i = {ξn,i, j}3j=1 — трехмерный вектор нор-

мально распределенных случайных сил, нормализован-

ных условиями

〈ξn,i1, j1(t1)ξk,i2, j2(t2)〉 = 2Mn,i1kBT δnkδi1i2δ j1 j2δ(t2 − t1)

(T — температура термостата, kB — постоянная Больц-

мана).
За время t = 10tr двухслойная нанолента приходит в

термализованное состояние с температурой T . Далее

отключим взаимодействие с термостатом (для этого в

системе уравнений (15) нужно удалить два последних

члена) и проанализируем ее дальнейшую динамику.

Динамику будем анализировать по 256 траекториям,

соответствующим независимым реализациям начального

термализованного состояния.

При численном моделировании использовался па-

кет программ LAMMPS [22]. Для невалентного вза-

имодействия, описываемого потенциалом Леннарда–
Джонса (13), использовался радиус обрезания r s = 20�A

и сглаживание потенциала на участке 19−20�A.

Возьмем для определенности двухслойную наноленту,

состоящую из слоев одинакового размера, со струк-

турой зигзаг вдоль оси x — см. рис. 1. Рассмотрим

наноленту шириной Ly = 1.1 nm и длиной Lx = 5.9,

12.0, 24.3 nm (число атомов в одном слое наноленты

N = 294, 594, 1194). Моделирование сдвига верхнего

слоя наноленты вдоль оси x показало, что верхний слой

образует наибольший карниз при его сдвиге на 5−6�A,

дальнейший сдвиг приводит уже к перегибу верхнего

слоя и примыканию его к подложке. Для начала рассло-

ения наноленты необходимо преодолеть энергетический

барьер высоты 1E = 0.081 eV на ширину 1y = 3rCC/2.

Данное значение хорошо согласуется с результатом

1E = 0.083 eV, полученным при использовании цепной

2D-модели.

Расслоение наноленты требует термически активиро-

ванного преодоления достаточно высокого барьера. По-

этому за возможное время численного моделирования

на современных суперкомпьютерах удается промодели-

ровать расслоение только при высоких температурах

T ≥ 900K.

Моделирование показало, что возможны два сце-

нария расслоения. Первый сценарий состоит в про-

дольном (вдоль длинной стороны) смещении слоев —

см. рис. 8, a. Данный механизм расслоения хорошо

описывается 2D-моделью. Второй сценарий — спол-

зание верхнего слоя со взаимным поворотом слоев.
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a b

Рис. 8. Продольное (a) и поперечное (b) расслоение двух-

слойной наноленты размера Lx × Ly = 5.9× 1.1 nm2. Красным

цветом обозначен нижний слой наноленты, серым — верх-

ний. Представленные на рисунке кадры взяты из численного

эксперимента при T = 900K с интервалом в 5 ps (стрелочки
указывают направление хода кадров).
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Рис. 9. Зависимость времени расслоения td от обратной

температуры T−1 для двухслойной наноленты графена раз-

мера 5.9× 1.1, 24.3× 1.1 nm2, 12.0× 1.1 и 7.1× 2.0 nm2

(кривые 1, 2, 3 и 4). Пунктирные линии дают зависимости

td = c2 exp(c1T−1). Для кривых 1, 2, 3 и 4: c1 = 4734, 6280,

4539 и 7522K, c2 = 2.87, 1.78, 3.92 и 3.83 ps, соответственно.

После начального поворота сползание происходит через

длинный край нижнего слоя наноленты — см. рис. 8, b.

Первый сценарий реализуется для вытянутых нанолент

с соотношением сторон 3 : 1 и более, а второй — для

двухслойных чешуек, близких к квадратной форме.

Анализ зависимости времени расслоения (времени, за
которое происходит полное сползание верхнего слоя)

от значения температуры показал, что наиболее быстро

расслаиваются вытянутые наноленты — см. рис. 9. Для

всех нанолент время их расслоения оказывается прямо

пропорционально экспоненте обратной температуры

td ≈ c2 exp(c1T−1), (16)

где коэффициенты c1 и c2 зависят от размера и формы

наноленты (от соотношения ее сторон). Полученная

аппроксимация (16) позволяет сделать оценки значения

времени расслоения при T = 300K. Так для наноленты

размера 5.9× 1.1, 24.3× 1.1, 12.0 × 1.1 и 7.1× 2.0 nm2

время их расслоения составляет td ≈ 0.2, 22, 0.15 10−4 s

и 0.3 s, соответственно.

Экспоненциальный тип зависимости времени расслое-

ния от обратной температуры (16) объясняется необхо-

димостью при начальном разделении слоев преодолеть

энергетический барьер, величина которого пропорци-

ональна ширине края, по которому идет расслоение.

Отметим, что при высоких температурах дискретность

нанолент практически не оказывает влияния на их дина-

мику. Эффекты, обусловленные их дискретной структу-

рой, приводящие к появлению трения покоя [23], будут
проявляться только при низких температурах T < 100K.

Для длинных нанолент расслоение будет происходить по

первому сценарию через поперечный (узкий) ее край —

см. рис. 8, a. Чем уже нанолента, тем быстрее будет

происходить ее расслоение. Для наночешуек графена,

близких к квадратной форме, будет реализовываться

второй сценарий расслоения. Здесь энергетически более

выгодно сначала повернуть слои друг относительно дру-

га так, чтобы у верхнего слоя образовались свисающие

углы, напрямую взаимодействующие с подложкой, и за-

тем верхнему слою сползти в направлении этих углов —

см. рис. 8, b. Расслоение нанолент можно ускорить за

счет механического воздействия на подложку.

6. Заключение

Проведенное моделирование показывает, что на плос-

кой поверхности многослойного кристалла, например,

на поверхности h-BN, многослойные наноленты графена

могут за счет термической активации самопроизвольно

расслаиваться, превращая изначально загрязненную ими

шероховатую поверхность в идеально гладкую. Расслое-

ние многослойной наноленты требует преодоления энер-

гетического барьера, связанного с начальным сдвигом ее

верхних слоев. После преодоления барьера расслоение

уже идет с выделением энергии. Оценена величина

этого барьера. Следствием наличия барьера является

прямо пропорциональная зависимость времени рассло-

ения наноленты от экспоненты обратной температуры.

Расслоение двухслойных нанолент может происходить

по двум сценариям. В первом сценарии верхний слой

будет сползать с нижнего вдоль края наноленты, во вто-

ром — сползание сопровождается поворотом слоев

относительно друг друга. Моделирование показывает,
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что для длинных нанолент их расслоение происходит по

первому сценарию, а для коротких, близких к квадрат-

ной форме — по второму.
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