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Введение. Актуальной задачей в области усовершенствования работы 

наноустройств является создание композитного углеродного материала с 

уникальными свойствами, который будет использоваться в качестве элементной 

базы этих устройств. Данные композиты позволят минимизировать 

электропотребление, уменьшить расход материала и увеличить качество работы 

наноустройства путем поиска оптимальных геометрических параметров 

композитов.  

Одним из таких материалов является колонный графен – каркасный 

углеродный композит, состоящий из графена с присоединенными к нему 

углеродными нанотрубками (УНТ). Колонный графен является гибким [1], 

характеризуется высокой электрической проводимостью [2-3]. В настоящее 

время активно изучаются его электронные [2-3], механические [4-15] и 

теплопроводящие свойства [8-9,16-17].  

Известно, что упругие свойства колонного графена в разы могут 

отличаться для структур с различными киральностью [7,8,15], длиной 

[10,11,13,15] или диаметром УНТ [7,8,15,10], расстояниями между УНТ 

[11,13,14]. Использование колонного графена связано с теми или иными 

деформирующими нагрузками. Для того, чтобы расширить сферы применения 

колонного графена и увеличить качество работы наноустройств на основе 

колонного графена, необходимо знать его механические свойства.  

Целью данной работы является теоретическое исследование модуля 

Юнга конечно-размерного колонного графена на основе zigzag-УНТ. 

Исследованы композиты с учетом и без учета подложки.  

В рамках данной магистерской работы решены следующие задачи:  

1. Оценка современного состояния рассматриваемой области исследований, 

анализ работ, посвященных изучению перспективных направлений 

использования колонного графена, а также исследованию его упругих свойств. 

2. Построение серии композитов квадратного и ленточного колонного 

графена с разными структурными параметрами: размеры графенового 
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композита, изменяющиеся с изменением количества УНТ в композите, длины 

УНТ, диаметры УНТ.  

3. Определение модуля Юнга построенных моделей композитов. 

4. Анализ полученных результатов. 

Научная новизна.  

1. Впервые получены значения модуля Юнга колонного графена zigzag в 

зависимости от размеров графенового полотна композита и количества УНТ в 

композите, длин и диаметра УНТ. 

2. Выявлено, что для композитов с УНТ диаметрами 5 Å и 10 Å без подложки 

велико влияние краевых эффектов, которые не позволяют оценить зависимость 

модуля Юнга от размеров УНТ и графенового полотна композита. Порядок 

модуля Юнга совпадает для композитов, исследованных с учетом и без учета 

влияния подложки. 

3. Выявлено, что для композитов с УНТ диаметрами 5 Å и 10 Å, 

исследованных с учетом подложки, модуль Юнга увеличивается с увеличением 

размеров графенового полотна композита. 

4. Установлено, что значения модуля Юнга для квадратных и ленточных 

композитов для равных длин УНТ и размеров графенового полотна 

эквивалентны.  

5. Установлено, что модуль Юнга увеличивается с увеличением длин УНТ в 

композите.  

Научная значимость. Результаты исследования модуля Юнга конечно-

размерного колонного графена zigzag, определена конфигурация композита, 

позволят использовать колонный графен в элементной базе наноустройств. 

Использование этого композита обеспечит сокращение расхода материала, 

увеличение качества работы и срок службы наноустройства. 

Структура и объем работы. Магистерская работа состоит из введения, 

пяти разделов, заключения и содержит 59 страниц текста, включая 61 рисунок, 8 

таблиц. Список используемых источников содержит 60 наименований. 

Раздел 1. Критический анализ литературы 
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Раздел 2. Упругие свойства колонного графена 

Раздел 3. Объект исследования 

Раздел 4. Методология исследования 

Раздел 5. Результаты и их обсуждения 

Основное содержание работы. Во введении данной магистерской работы 

представлена актуальность и обоснована необходимость проделанной работы.  

В первом разделе проведена оценка современного состояния решаемой 

проблемы, которая позволила выявить актуальность и новизну данного научного 

направления. Представлены работы, посвященные применению колонного 

графена в сорбционное медицине [18-24] и автоэмиссионной 

электронике [25- 27]. 

Во втором разделе проведен анализ подходов исследования решаемой 

проблемы другими авторами [6-15], представлены существующие исследования 

упругих свойств колонного графена [6-15].  

В третьем разделе представлен объект исследования: конечно-размерный 

колонный графен zigzag (рисунок 1).  

 

Рисунок 1 - Модели колонного графена, построенные в GaussView: a – 

квадратная модель; b – ленточная модель 

Атомарная структура построенных моделей (рисунок 1) соответствует 

атомарной структуре синтезированных композитов [28-29]. Края УНТ в 

композите остаются открытыми, в графеновом полотне образуются отверстия, 

по форме и размеру соответствующие УНТ [28-29]. 

Проведена оценка влияния структурных параметров колонного графена на 

его модуль Юнга. Исследование проведено на серии численных экспериментов. 

У квадратных композитов количество УНТ вдоль armchair торца графенового 
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полотна соответствует количеству УНТ вдоль zigzag торца. В ленточных 

композитах вдоль торца графенового полотна zigzag располагалась одна УНТ, 

вдоль торца armchair количество УНТ изменялось. 

В пределах каждого композита длина и диаметр УНТ оставались 

постоянными. Расстояние между стенками УНТ составило 12 Å. Диаметры УНТ 

в исследованных композитах составили 5 Å, 10 Å и 15 Å. Длины УНТ изменялись 

от 3.2 Å до 31 Å. Размеры графенового полотна изменялись в соответствии с 

изменением количества УНТ в композите.  

В четвертом разделе приведено описание методологии исследования 

модуля Юнга. Оценка модуля Юнга проведена для композитов с учетом и без 

учета влияния подложки. 

Определение значения полной энергии проводилось в программном пакете 

Gaussian’09 с использованием метода молекулярной-механики на основе 

энергетического потенциала Universal Force Field (UFF). Величина модуля Юнга 

определялась с помощью известной методологии [30]. 

В пятом разделе представлены результаты исследования зависимости 

модуля Юнга колонного графена zigzag от длин и диаметров УНТ, размеров и 

формы графенового полотна композита.  

Результаты исследования модуля Юнга для квадратных композитов без 

учета подложки с диаметрами УНТ 5 Å и 10 Å представлены на рисунках 2-3.  

 

Рисунок 2 - Величина модуля Юнга 

для композитов с УНТ диаметром 5 Å 

 

Рисунок 3 - Величина модуля Юнга 

для композитов с УНТ диаметром 10 Å 

В представленных композитах велико влияние краевых эффектов. 

Расстояние между УНТ в композите мало в сравнении с длинами УНТ. Атомы, 
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расположенные на открытых торцах УНТ, начинают притягиваться, поднимая 

незакрепленное графеновое полотно композита и вызывая сворачивание 

композита. Свернутость композита увеличивается с увеличением длин УНТ и 

уменьшается с увеличением размеров графенового полотна в композите.  

Среди композитов с диаметром УНТ 5 Å наибольший модуль Юнга 

зафиксирован у композита с длиной УНТ 6 Å, длиной торца графенового полотна 

33.5 Å, в состав композита вошли 4 УНТ. Среди композитов с диаметром УНТ 

10 Å наибольший модуль Юнга зафиксирован у композита с длиной УНТ 8 Å, 

длиной торца графенового полотна 59,3 Å, в состав композита вошли 9 УНТ.  

Результаты исследования модуля Юнга для квадратных композитов без 

учета влияния подложки с УНТ диаметром 15 Å представлены на рисунке 4.  

 

Рисунок 4 - Величина модуля Юнга для композитов с УНТ диаметром 15 Å 

В композитах с диаметром УНТ 15 Å влияние краевого эффекта не 

наблюдается. В этом случае можно оценить влияние структурных параметром 

композита: начиная с длин УНТ 10 Å модуль Юнга композита монотонно 

уменьшается с увеличением размеров графенового полотна. Полученный 

результат в порядках совпал с результатами, полученными для протяженного 

колонного графена на основе armchair-УНТ [15]. 

В процессе синтеза колонного графена формирование колонного графена 

осуществляется на многослойном графене [1]. Моделирование многослойного 

графена осуществляется путем создания жестко закрепленного однослойного 

графена в качестве подложки. Подложка размещена на расстоянии 3.2 Å от 



7 

графенового полотна композита. Размер подложки превосходит размер 

графенового полотна композита.  

В рамках данной магистерской работы проводились исследования 

ленточных композитов и квадратных композитов с УНТ диаметром 5 Å с учетом 

влияния подложки. Проведена оценка влияния формы композита на его модуль 

Юнга.  

Зависимость модуля Юнга zigzag-колонного графена с УНТ диаметром 5 

Å от длин УНТ и размеров графенового полотна для квадратного композита с 

учетом влияния подложки представлена на рисунке 5. Зависимость модуля Юнга 

zigzag-колонного графена с УНТ диаметром 5 Å от длин УНТ и размеров 

графенового полотна для ленточного композита с учетом влияния подложки 

представлена на рисунке 6. Среди квадратных композитов с УНТ диаметром 5 Å 

наибольшей прочностью обладает композит с длиной УНТ 31 Å, длиной торца 

103,5 Å, в состав которого вошли 36 УНТ. Его модуль Юнга составил 190 ГПа. 

Среди ленточных композитов с УНТ диаметром 5 Å наибольшей прочностью 

обладает композит с длиной УНТ 31 Å, длиной торца 138,5 Å, в состав которого 

вошли 8 УНТ. Его модуль Юнга составил 180 ГПа.  

 

Рисунок 5 - Величина модуля Юнга 

для квадратных композитов с УНТ 

диаметром 5 Å 

 

Рисунок 6 - Величина модуля Юнга 

для ленточных композитов с УНТ 

диаметром 5 Å 

Полученные результаты качественно и в порядках совпали с результатами 

для многослойных столбчатых композитов, многослойных протяженных 
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armchair-композитов [10-11], для однослойных протяженных armchair-

композитов [15]. 

Исследованы ленточные структуры с учетом влияния подложки на основе 

УНТ диаметром 10 Å и 15 Å (рисунки 7-8). 

Среди композитов с УНТ диаметром 10 Å наибольшей прочностью 

обладает композит с длиной УНТ 31 Å, длиной торца 173,5 Å, в состав которого 

вошли 8 УНТ. Его модуль Юнга составил 100 ГПа. Среди композитов с УНТ 

диаметром 15 Å наибольшей прочностью обладает композит с длиной УНТ 31 Å, 

длиной торца 51,1 Å, в состав которого вошли 2 УНТ. Его модуль Юнга составил 

164 ГПа.  

 

Рисунок 7 - Величина модуля Юнга 

для ленточных композитов с УНТ 

диаметром 10 Å 

 

Рисунок 8 - Величина модуля Юнга 

для ленточных композитов с УНТ 

диаметром 15 Å 

Полученные результаты качественно и в порядках сходятся с результатами 

для многослойных протяженных armchair-композитов [10-11], для однослойных 

протяженных armchair-композитов [15]. 

Заключение. В рамках данной работы впервые осуществлялось 

исследование модуля Юнга конечно-размерного zigzag-колонного графена в 

зависимости от длин и диметров УНТ, размеров графенового полотна. 

Исследование проведено для квадратных и ленточных композитов с УНТ 

диаметром 5 Å, 10 Å и 15 Å, длины УНТ изменялись в пределах от 3.2 Å до 31 Å. 

Размеры графенового полотна изменялись в соответствии с изменением 

количества УНТ в композите.  
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Получены теоретические значения модуля Юнга при растяжении 

исследованных структур на 3% вдоль нормали к центру графенового полотна для 

свободных композитов и композитов, стоящих на подложке. 

Получены следующие результаты: 

1. Во всех композитах, исследованных с учетом влияния подложки, величина 

модуля Юнга увеличивалась с увеличением длин УНТ в композите. Кривые 

представленные на графиках для каждого размера графенового полотна 

приближаются друг к другу. Можно предположить, что при существенном 

увеличении размеров графенового полотна в композите, величина модуля Юнга 

не будет от него зависеть. 

2. При исследовании композитов с диаметрами 5 Å, 10 Å без учета подложки 

выявлено, что в таких моделях велико влияние краевых эффектов, которые не 

позволяют оценить зависимость величины модуля Юнга от структурных 

параметров. Порядок модуля Юнга композитов, исследованных с учетом и без 

учета влияния подложки, сохраняется. При исследовании композитов с 

диаметрами 5 Å, 10 Å с учетом подложки выявлено, что величина модуля Юнга 

увеличивается с увеличением размеров графенового полотна в композите. 

3. При исследовании композита с диаметром 15 Å без учета подложки 

краевой эффект не оказывает влияния. Результаты, полученные при 

исследовании зависимости модуля Юнга от размеров графенового полотна, 

качественно эквиваленты для композитов, исследованных с учетом и без учета 

подложки. При увеличении размеров графенового полотна композита модуль 

Юнга уменьшается. 

Наибольшая механическая прочность зафиксирована у композита с 

диаметром УНТ 5 Å и длиной 31 Å, в состав которого вошли 36 УНТ, размеры 

графенового полотна которого составили 103.5 Å x 104.5 Å; его модуль Юнга 

составил 190 ГПа. 

Исходя из полученных результатов, можно сделать вывод, что все 

поставленные задачи решены. Наблюдается высокое совпадение полученных 

результатов качественно и численно с предыдущими исследованиями [10-
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11,13,15], в том числе, зарубежных авторов [11,13]. С учетом полученных 

данных, исследованные композиты являются перспективным материалом для 

использования в автоэмиссионной электронике, сорбционной медицине. 
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