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Проведено моделирование взаимодействия морщинок и вертикальных складок у однослойных и много-

слойных листов графена, лежащих на плоской подложке. Показано, что при свободном скольжении листа

по подложке взаимодействие морщинок и складок сводится к перетягиванию расположенной между ними

части листа. Взаимодействие двух морщинок всегда приводит к росту более крупной за счет исчезновения

более мелкой, а взаимодействие складки с морщинкой — к увеличению первой и исчезновению второй.

Взаимодействие двух складок может приводить только к изменению их формы. Поэтому, при малом

одноосном сжатии у листа может образовываться только одна морщинка, а при сильном — только несколько

устойчивых складок. Закрепление на подложке (пиннинг) атомов листа может приводить к существованию

нескольких устойчивых морщинок. Депиннинг листа при высоких температурах приводит к исчезновению

морщинок и образованию из них вертикальных складок. Данный сценарий объясняет механизм действия

термического отжига малых морщин графена.

Ключевые слова: графен, морщинки и складки графена, плоская подложка.

DOI: 10.61011/FTT.2024.04.57800.22

1. Введение

Атомы углерода способны создавать многочисленные

структуры, из которых в последнее время большое

внимание исследователей привлекает моноатомный кри-

сталлический слой — графен [1–5]. Данный наноматери-

ал вызывает интерес из-за своих уникальных электрон-

ных [6], механических [7] и термических свойств [8,9].

Популярным методом получения графена является

метод химического осаждения из газовой фазы (CVD),
при котором графен выращивается на подложке в среде

богатой углеродом. Метод CVD часто приводит к появ-

лению топологических дефектов (в процессе охлажде-

ния лист графена подвергается внеплоскостному дефор-

мационному изгибу), таких как рябь [10] и морщины [11].
Дефекты такого типа могут образовываться из-за шеро-

ховатости подложки [12] и вследствие разного теплового

расширения графена и подложки [13]. Наличие таких де-

фектов может менять свойства графена: электропровод-

ность [11], теплопроводность [14,15], эластичность [16].
Возникающие на листе структуры из морщин и складок

могут быть использованы в качестве каналов для введе-

ния и хранения жидкости между графеном и его подлож-

кой [17], а также для его пространственно-селективной

химической функционализации [18]. Поэтому понимание

законов образования морщин и складок и объяснение

механизмов их взаимодействий имеет важное значение

для создания наноустройств на основе графена.

Внеплоскостные (поперечные) деформации графена

можно разделить на рябь (гофры), морщины и смятия

(складки) в зависимости от их физических размеров

и топологии [19,20]. Для описания отдельных морщин

и складок использовались квазианалитические модели

на основе вариационного исчисления [11,21–26], модели
на основе механики сплошной среды с использованием

метода конечных элементов [27,28] и полноатомные мо-

дели с использованием молекулярной динамики [29–31].

Недавно для описания динамики морщинок и складок

наноленты графена, лежащей на плоской подложке,

была предложена модель двумерной цепи, описывающей

продольное сечение наноленты [32]. Цель настоящей

работы — объяснить, с использованием данной модели,

механизмы взаимодействия морщинок и складок в одно-

слойных и многослойных листах графена, лежащих на

плоской подложке.

2. 2D-модель многослойного листа
графена на плоской подложке

Для описания многослойного листа графена удобно

использовать двухмерную модель молекулярной цепи,

позволяющую с высокой точностью описывать одно-

осные деформации листа. Продольные и изгибные по-

перечно изотропные колебания листа можно описать,

используя только динамику молекулярной цепи, явля-
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Рис. 1. Схема построения двухмерной цепной модели

для моделирования морщинок и складок многослойного ли-

ста графена на плоской подложке оксида кремния SiO2:

(a) полноатомная модель морщинки двухслойного графе-

на, лежащего на плоской поверхности кристалла SiO2,

(b) двухмерная цепная модель двухслойного листа, лежащего

на плоской подложке.

ющейся линейным сечением листа. Такая 2D-модель

цепи, описывающая продольные и изгибные движения

наноленты, представлена в работах [33,34]. Это модель

была использована для описания морщинок и складок

однослойного листа графена, расположенного на плос-

кой подложке [32].
Схема построения цепной модели многослойного ли-

ста графена, лежащего на плоской подложке, представ-

лена на рис. 1. Для однослойного листа графена, лежа-

щего в плоскости параллельной плоскости xy , со струк-

турой зигзаг вдоль оси x модель описывает поперечное

сечение листа, в котором одной частице соответствуют

все атомы, имеющие одинаковую координату x . При

поперечно изотропных колебаниях все эти атомы дви-

гаются синхронно, меняя только координаты xz , но не

меняя координату y . В этом случае гамильтониан листа

можно записать как гамильтониан 2D-цепи

H =
∑

n

[

1

2
M(u̇n, u̇n) + V (rn) + U(θn) + Z(un)

+
1

2

∑

|k−n|>5

W (rn,k)

]

, (1)

где двухмерный вектор un = (xn, z n) задает коорди-

наты n-ой частицы цепи, имеющей массу M = 12mp

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

V (r) =
1

2
Kx(r − a)2 (2)

описывает продольную жесткость цепи, Kx — жесткость

взаимодействия, a — равновесная длина связи (шаг

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

узлами n и n + 1.

Потенциал

U(θ) = ε1[1 + cos(θ)] (3)

описывает изгибную жесткость цепи, θ — угол между

двумя соседними связями, cos(θn) = −(νn−1, νn)/rn−1rn,

вектор νn = un+1−un.

Потенциал W (rn,k) описывает слабые невалент-

ные взаимодействия удаленных узлов цепи n и k ,
rn,k = |un−uk | — расстояние между узлами. С высокой

точностью эти взаимодействия могут быть описаны

потенциалом Леннарда−Джонса (5,11)

W (r) = ε2[5(r0/r)11 − 11(r0/r)5]/6, (4)

с равновесной длиной r0 = 3.607�A и энергией взаимо-

действия ε2 = 0.00832 eV [32].
Параметры потенциалов (2), (3) определены в [33,34]

из анализа дисперсионных кривых наноленты графе-

на: продольная жесткость Kx = 405N/m, шаг цепи

a = rCC

√
3/2 = 1.228�A (rCC = 1.418�A— длина валент-

ной связи C−C в листе графена), энергия ε1 = 3.5 eV.

Потенциал Z(u) описывает взаимодействие узлов

цепи (атомов листа) с плоской подложкой, на ко-

торой она лежит. Энергия взаимодействия атома с

полупространством z ≤ 0 описывается потенциалом

Леннарда−Джонса (3, 9) [27,28,35]:

Z(u) = Z(z ) = ε0[(h0/z )9 − 3(h0/z )3]/2, (5)

где ε0 — энергия взаимодействия (энергия адгезии),
h0 — равновесное расстояние до поверхности полу-

пространства. Для подложки из оксида кремния SiO2

энергия ε0 = 0.074 eV, расстояние h0 = 5�A [36].
Гамильтониан K-слойного листа будет иметь вид

H =

K
∑

j=1

N
∑

n=1

1

2
M(u̇n, j , u̇n, j) + E, (6)

где N — число узлов в каждой цепи, un, j = (xn, j , z n, j) —
вектор, задающий положения n-го узла j-ой це-

пи ( j-го слоя). Потенциальная энергия многослойной

структуры

E =
K

∑

j=1

N
∑

n=1

[

V (rn, j) + U(θn, j ) +
1

2

∑

|k−n|>5

W (rn, j ;k, j )

]

+

K−1
∑

j=1

K
∑

i= j+1

N
∑

n=1

N
∑

l=1

W (rn, j ;l,i ) +

K
∑

j=1

N
∑

n=1

Z(un, j),

(7)
где первая сумма описывает энергию деформации всех

цепочек (всех слоев листа), вторая — энергию меж-

цепного взаимодействия (взаимодействия слоев), тре-

тья — энергию взаимодействия слоев листа с плоской
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Рис. 2. Вид морщинки для (a) однослойного,

(b) двухслойного, (c) трехслойного листа графена,

лежащего на плоской подложке оксида кремния (сжатие
d = 0.05, N = 300). Вид складки для однослойного,

двухслойного, трехслойного листа при d = 0.20 (d), (e), (f )
и d = 0.30 (g), (h), (i).

подложкой z = 0. Здесь расстояние rn, j = |νn, j |, век-

тор νn, j = un+1, j−un, j , угол θn, j определяется из урав-

нения cos(θn, j ) = −(νn−1, j , νn, j)/rn−1, j rn, j , расстояние

rn, j ;l,i = |un, j−ul,i |.
Отметим, что гамильтонианы цепи (1) и (6) дают

энергию деформации наноленты, приходящуюся на про-

дольную полосу ширины 1y =
√
3rCC .

3. Стационарные состояния одноосно
сжатого листа графена

Для нахождения стационарных состояний одноосно

сжатого листа графена нужно решить задачу на ми-

нимум потенциальной энергии многослойной цепи с

периодическими граничными условиями

E → min : {un, j}N,K
n=1, j=1 (8)

при значении периода L = (1−d)Na , где N — число зве-

ньев цепи, d < 1 — коэффициент сжатия цепи (сжатие
цепи в процентах p = d · 100%).

Задача (8) решалась численно методом сопряженного

градиента, при решении использовались цепочки из

N = 300, 600, 1000 звеньев. Решение задачи показа-

ло, что возможны следующие три основные состоя-

ния продольно сжатой цепи: однородно сжатое плос-

кое состояние, состояние с локализованной выпуклой

морщинкой (с пузыреподобной пустой областью между

листом и подложкой) — см. рис. 2, a–c и состояние с

вертикальной складкой листа — см. рис. 2, d–i.

Пусть {un,k}N,K
n=1, j=1 — решение задачи на минимум

энергии (8) (стационарное состояние продольно сжатого

листа графена на плоской подложке). Тогда состояние

будет характеризоваться энергией E , напряжением цепи

в слабо деформированной прямолинейной области цепи

F =
K

∑

j=1

V ′(rn, j ) +
1

2

n+50
∑

k=n+6

W ′(rn, j ;k, j )

+

K
∑

i=1,i 6= j

n+50
∑

k=n

W ′(rn, j ;k,i )(x k,i − xn, j )/rn, j ;k,i (9)

и амплитудой

A = max
n

(z n,K) −
20

∑

n=1

(z n,K + z N+1−n,K)/40.

На прямолинейном участке напряжение цепи (9) не

зависит от номера узла n. Если деформация цепи со-

средоточена в ее центре, то напряжение F достаточно

определить для n = 1. Амплитуда A для морщинки или

складки находится как максимальное отклонение от

равновесного значения поперечной координаты верхнего

листа (цепи с j = K). Для однородно сжатого линейного

состояния A = 0.

Зависимость энергии E , напряжения F и амплитуды

поперечного смещения A от коэффициента сжатия ли-

ста d показана на рис. 3. Численное решение задачи (8)
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Рис. 3. Зависимость (a) энергии E, (b) напряжения F ,

(c) амплитуды поперечных смещений A от коэффициента сжа-

тия d многослойной циклической цепи из N = 300 звеньев.

Кривые 1 — для продольного однородного сжатия; кри-

вые 2, 4, 6 — для морщинки K-слойного листа (K = 1, 2, 3);
кривые 3, 5, 7 — для складки K-слойного листа (K = 1, 2, 3).
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Критические значения сжатия d0 , dw,1 , dw,2, d f для K-слойной цепи (для K-слойного листа) из N звеньев

N 300 600 1000

K d0 dw,1 dw,2 d f dw,1 dw,2 d f dw,1 dw,2 d f

1 0.035 0.017 0.136 0.094 0.013 0.068 0.050 0.011 0.041 0.033

2 0.026 0.014 0.163 0.109 0.011 0.082 0.057 0.009 0.049 0.037

3 0.021 0.013 0.191 0.125 0.010 0.096 0.065 0.008 0.068 0.039

показало, что однородно сжатое плоское состояние

листа устойчиво при d ≤ d0, где критическое значение

d0 > 0. При однородном сжатии (растяжении) плоского

листа (A ≡ 0) выполняется закон Гука: энергия E ∝ d2,

напряжение F ∝ d — см. кривые 1.

Морщинки с пустой внутренней полостью существу-

ют при сжатии dw,1 ≤ d ≤ dw,2, где минимальное значе-

ние dw,1 ∈ (0, d0). С увеличением сжатия энергия E и

амплитуда A монотонно увеличиваются, а напряжение F
монотонно уменьшается — см. кривые 2, 4, 6. Умень-

шение F связано с тем, что с увеличением амплитуды

монотонно уменьшается часть поверхности
”
пузыря“,

примыкающая к подложке. Взаимодействие этой части

листа с подложкой вызывает напряжение в остальной

части цепи (это напряжение не дает цепи полностью

лечь на подложку).

Увеличение сжатия цепи приводит к коллапсу морщи-

нок — они складываются, образуя складку с плотной

узкой многослойной ножкой с каплеобразной голов-

кой — см. рис. 2, d−i. Вертикальные складки суще-

ствуют при сжатии d ≥ d f , где минимальное значение

d f ∈ (d0, dw,2).
Критические значения сжатия d0, dw,1, dw,2, d f , для

K-слойных листов даны в таблице. Значение d0 не

зависит от длины цепи. Ширина интервала существо-

вания морщинок dw,2−dw,1 и значение d f монотонно

уменьшаются при увеличении числа звеньев цепи N.

С увеличением d энергия и амплитуда складки растут

как линейные функции: E ∝ d, A ∝ d; а остаточное

напряжение в цепи монотонно стремится к постоянному

значению: F → F0 > 0, для d → 1 — см. кривые 3, 5, 7.

Это связано с тем, что рост складки при сжатии цепи

происходит за счет увеличения длины ее ножки, при

этом форма части ножки, примыкающей к подложке,

практически не меняется — см. рис. 2, d−i. Отметим,

что остаточное напряжение в цепи со складкой всегда

меньше чем напряжение в цепи с морщинкой.

4. Взаимодействие морщинок
и складок

Зависимость остаточного напряжения F от степени

сжатия цепи d (монотонное убывание для морщинок

и рост для складок при увеличении d — см. рис. 3, b)
позволяет заключить, что если в сжатой циклической

цепи присутствуют две морщинки, то более крупная

будет расти за счет уменьшения малой. Каждая мор-

щинка будет оказывать давление (силу F) на при-

мыкающую к подложке часть цепи. Если морщинка

оказывает меньшее давление, то в результате сложения

направленных против друг друга давлений она начнет

втягивать в себя цепочку, увеличивая свою и уменьшая

амплитуду другой морщинки. Складка всегда оказывает

более слабое давление, чем морщинка, поэтому она

всегда будет втягивать в себя цепочку, пока морщинка

не исчезнет.

Взаимодействие морщинок и складок сводится к пе-

ретягиванию части цепи, расположенной между ними.

Поэтому, если возможно свободное скольжение цепи

по подложке, морщинки и складки могут взаимодей-

ствовать на больших расстояниях. Взаимодействие пары

морщинок должно приводить к росту более крупной

за счет исчезновения более мелкой, а взаимодействие

складки с морщинкой всегда должно приводить к росту

первой за счет исчезновения второй.

Проведем численное моделирование взаимодействия

морщинок и складок. Для этого возьмем два стационар-

ных состояния циклической цепи из N = 300 звеньев

при разных значениях сжатия d1 и d2. Объединим эти

две цепи в одну циклическую цепь из 2N звеньев с

периодом (длиной) L = (2−d1−d2)aN. Первая половина

цепи будет соответствовать деформациям цепи со сжа-

тием d1, вторая — деформациям цепи со сжатием d2.

Сжатие объединенной цепи d = (d1 + d2)/2.

Промоделируем динамику объединенной цепи. Для

этого численно проинтегрируем систему уравнений дви-

жения, соответствующую гамильтониану (6):

Mün. j = − ∂H
∂un, j

, n = 1, . . . , 2N, j = 1, . . . , K,

(10)
с начальным условием

{xn, j(0) = xn, j,1, z n, j (0) = z n, j,1}N,K
n=1, j=1,

{xn, j(0)=N(1−d1)a+xn−N, j,2, z n, j(0)=z n−N, j,2}2N,K
n=N+1, j=1,

{ẋn, j(0) = 0, ż n, j(0) = 0}2N,K
n=1, j=1,

(11)
где {xn, j,i , z n, j,i}N,K

n=1, j=1 — решение задачи (8) при

сжатии d = di , i = 1, 2.
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Численное интегрирование системы уравнений движе-

ния (10) с начальным условием (11) показало, что взаи-

модействие двух морщинок всегда приводит к росту мор-

щинки с наибольшей амплитудой за счет исчезновения

морщинки с меньшей амплитудой — см. рис. 4, a и 5, a.

Так для однослойного листа при d1 = 0.06, d2 = 0.05

в результате взаимодействия в цепи остается только

одна морщинка, соответствующая сжатию объединенной

цепи d = 0.055. Для трехслойного листа при d1 = 0.20,

d2 = 0.10 взаимодействие морщинок тоже приводит к

исчезновению второй морщинки — в цепи остается

только одна морщинка, рост которой приводит к ее

переходу в складку.

Взаимодействие складки с морщинкой всегда приво-

дит к увеличению складки за счет исчезновения морщин-

ки — см. рис. 4, b и 5, b. Взаимодействие двух складок
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Рис. 4. Взаимодействие: (a) морщинок, соответствующих сжа-

тию d1 = 0.06, d2 = 0.05; (b) складки и морщинки с d1 = 0.08

и d2 = 0.06; (c) двух складок со сжатием d1 = 0.10 и d2 = 0.08

цепи из N = 300 звеньев. Число слоев листа K = 1. По-

казана зависимость от времени t формы первого слоя

{un = xn,1, hn = z n,1−h0}
600
n=1 .
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Рис. 5. Взаимодействие: (a) морщинок, соответствующих сжа-

тию d1 = 0.15, d2 = 0.10; (b) складки и морщинки с d1 = 0.50

и d2 = 0.15; (c) двух складок со сжатием d1 = 0.50 и d2 = 0.20

цепи из N = 300 звеньев. Число слоев листа K = 3. По-

казана зависимость от времени t формы первого слоя

{un = xn,1, hn = z n,1−h0}
600
n=1 .

приводит только к периодическому изменению их форму

за счет перетягивания цепочек. Поэтому можно заклю-

чить, что при d < d f сжатие однослойного и многослой-

ного листа может приводить только к появлению одной

морщинки, а при d > d f — к появлению нескольких

складок. Для проверки этого проведем моделирование

динамики однородно сжатой цепи при разных значениях

сжатия.

5. Образование морщинок и складок
при сжатии цепи

Для моделирования образования морщинок и скла-

док возьмем однородно сжатую циклическую цепоч-

ку из N = 1000 звеньев. Поместим ее в термостат
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Рис. 6. Образование в равномерно сжатом двухслойном листе

графена (a) одной морщинки при сжатии d = 0.025, (b) одной

складки при d = 0.05 и (с) двух складок при d = 0.25. Число

звеньев N = 1000, число слоев K = 2, температура T = 300K.

Показана зависимость от времени t формы первого слоя:

{un = xn,1, hn = z n,1−h0}
N
n=1 .

Ланжевена и рассмотрим ее дальнейшую динамику.

Для этого численно проинтегрируем систему уравнений

Ланжевена

{

Mün, j = − ∂H
∂un, j

− ŴMu̇n, j − 4n, j

}N,K

n=1, j=1

, (12)

где Ŵ = 1/tr — коэффициент трения (время релаксации

термостата tr = 2 ps), 4n, j = (ξn, j ;1, ξn, j ;2) — двумерный

вектор нормально распределенных случайных сил Лан-

жевена с функциями корреляции

〈ξn, j1 ;i1(t1)ξk, j2 ;i2(t2)〉 = 2MkBTŴδnkδ j1 j2δi1i2δ(t1 − t2)

(kB — постоянная Больцмана, T — температура термо-

стата).

В качестве начального условия системы уравне-

ний (12) возьмем однородно сжатое стационарное со-

стояние цепи

{xn, j(0) = (n − 1)(1 − d)a + b j ,

z n, j(0) = h0 + ( j − 1)h1,

ẋn, j(0) = 0, ż n, j(0) = 0}N,K
n=1, j+1, (13)

где b j = 0 для нечетного j , b j = a/2 для четного j ,
h1 = 3.33�A [длина цепи L = (1−d)Na ]. Наличие тер-

мостата позволяет убрать из цепи лишнюю энергию

начального однородного сжатия. Возьмем температуру

термостата T = 300K.

Численное интегрирование системы уравнений Лан-

жевена (12) с начальным условием (13) показало, что

при сжатии d < d f в листе может образовываться

только одна морщинка — см. рис. 6, a. При сжатии

d = 0.05 > d f в системе сначала образуется несколько

морщинок, одна из которых поглощает все остальные и

затем образует вертикальную складку — см. рис. 6, b.

При более сильном сжатии d = 0.15 сначала образу-

ется несколько растущих морщинок, две из которых

образуют вертикальные складки, а остальные исчезают.

Складки образуют устойчивые состояния — см. рис. 6, a.

Сценарий образования морщинок и складок остается

одинаковым для однослойных, двухслойных, трехслой-

ных листов и полностью согласуется с результатами

моделирования их взаимодействия.

6. Термический отжиг морщинок

Полученные выше результаты справедливы только

при возможности свободного скольжения цепи (листа)
по подложке. Если взаимодействие с подложкой пре-

пятствует такому скольжению, если происходит закреп-

ление (пиннинг) узлов цепи на решетке подложки, то

взаимодействие морщинок и складок листа будет про-

исходить только на малых расстояниях. В этом случае

в цепи может одновременно существовать несколько

морщинок, образующих в ней устойчивые структуры.

Для описания эффекта пиннинга опишем взаимодей-

ствие узлов цепи с подложкой периодическим по x
потенциалом

Z(u)=

[

1

2
ε0−

1

4
εp

(

1−cos
2πx

a

)]{(

h0

z

)9

−3

(

h0

z

)3}

,

(14)
где εp ≥ 0 — высота энергетического периодического

рельефа вдоль подложки (энергия пиннинга). При отсут-

ствии пиннинга, при εp = 0, потенциал (14) совпадает

с потенциалом (5).
Возьмем характерное значение энергии пиннинга

εp = 0.003 eV. При использовании потенциала взаимо-

действия с подложкой (14) решение задачи (8) пока-

зывает, что в сжатой цепи уже может существовать

устойчивая система невзаимодействующих морщинок.
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Рис. 7. Динамика морщинок и складок в сжатом однослойном

листе графена (сжатие d = 0.1) при наличии прикрепления к

подложке (энергия пиннинга εp = 0.003 eV) при температуре

(a) T = 300, (b) T = 400 и (с) T = 500K. Число звеньев

N = 1000, число слоев K = 1. Показана зависимость от вре-

мени t формы первого слоя: {un = xn,1, hn = z n,1−h0}
N
n=1.

Так в однослойной цепи (K = 1) из N = 1000 звеньев

при сжатии d = 0.1 существует устойчивая система

из 8 морщинок. Рассмотрим поведение этой системы при

разных температурах.

Численное интегрирование системы уравнений Лан-

жевена (12) показало, что при низких температурах

система невзаимодействующих морщинок сохраняется.

С ростом температуры начинает происходить терми-

чески активированный депиннинг цепи, в результате

которого становится возможно временное скольжение

цепи по подложке. Поэтому морщинки начинают взаи-

модействовать на более больших расстояниях. Динамика

цепи при разных температурах показана на рис. 7. Так

при T = 100K все морщинки в цепи сохраняются. При

T = 200K исчезают две морщинки, они поглощаются

своими более крупными соседями и в цепи остается

6 морщинок. При T = 300K в цепи остается 5 морщи-

нок. При T = 400K в цепи остаются две устойчивые

морщинки и одна складка. При высокой температуре

T = 500K происходит полный депиннинг цепи, она

начинает почти свободно скользить по подложке. В ре-

зультате все морщинки исчезают, а в листе остается

устойчивая система из двух складок. Аналогичная ди-

намика морщинок происходит и для двух и трехслойных

листов.

Проведенное моделирование объясняет механизм

устранения малых морщин при термическом отжиге [37].
Отжиг при температуре T = 200◦C (473K) листа графе-
на, лежащего на подложке SiO2, приводит к исчезнове-

нию морщинок с амплитудой A = 1.5 nm, а морщинки

с A ≥ 1.5 nm остаются стабильными. Проведенное нами

моделирование показывает, что здесь отжиг приводит к

термически активированному депиннингу листа графе-

на от подложки. В результате этого все морщинки с

малыми амплитудами исчезают, а большие морщинки

увеличиваются и превращаются в вертикально стоящие

стабильные складки.

7. Заключение

С использованием модели двухмерной цепи, описыва-

ющей продольное сечение наноленты графена, проведе-

но моделирование взаимодействия морщинок и верти-

кальных складок у однослойных и многослойных листов

графена, лежащих на плоской подложке (на плоской по-

верхности кристалла оксида кремния SiO2). Одноосное
сжатие такого листа приводит к образованию локализо-

ванной выпуклой морщинки с пустой пузыреподобной

областью между листом и подложкой. При достижении

амплитуды A ≈ 2 nm морщинки складываются (коллап-
сируют) и образуют вертикально стоящие складки с

плотными многослойными ножками и каплеобразными

головками.

Показано, что при свободном скольжении листа по

подложке взаимодействие морщинок и складок сводится

к перетягиванию расположенной между ними части ли-

ста. Такое взаимодействие может происходить на боль-

ших расстояниях. Взаимодействие двух морщинок всегда

приводит к росту более крупной за счет исчезновения

более мелкой, а взаимодействие складки с морщинкой —

к увеличению первой за счет исчезновения последней.

Взаимодействие двух складок приводит только к измене-

нию их формы. Поэтому в одноосно сжатом листе гра-

фена при малом сжатии d < d f может образовываться

только одна морщинка (в начальный момент образуется

несколько морщинок, но затем происходит рост самой

большой за счет исчезновения остальных). При сильном

сжатии d > d f в листе может образовываться либо

одна складка, либо несколько устойчивых складок. Здесь

тоже вначале образуется система из многих морщинок,

самые крупные из которых растут за счет уменьшения
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соседних и затем коллапсируют в вертикальные складки.

Сценарий образования морщинок и складок одинаков

для однослойных, дву- и трехслойных листов.

Если взаимодействие с подложкой препятствует

скольжению листа (при пиннинге листа на подложке),
то взаимодействие морщинок и складок будет происхо-

дить только на малых расстояниях. В этом случае в сжа-

том листе могут одновременно существовать несколько

морщинок, образуя в нем устойчивые структуры. При

высоких температурах, за счет термически активирован-

ного депиннинга, лист начинает скользить по подложке,

и морщинки начинают взаимодействовать на больших

расстояниях. В результате все морщинки исчезают, и в

листе остаются только вертикальные складки. Данный

сценарий объясняет механизм действия термического

отжига малых морщин графена [37].
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