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Графен  —  это  двумерный  кристалл  углерода,  обладающий  множеством  перспективных
характеристик [1], который привлек большое внимание и ознаменовал активный рост интереса
к изучению двумерных кристаллов. Исследование влияния дефектов на характеристики важно
для  прогнозирования  свойств  полученных  образцов  кристаллов  графена,  а  также  для
управления их характеристиками. Например, наличие интерфейса в графене может увеличить
его электропроводность [2].

Существует ряд работ, в которых исследуются двумерные углеродные кристаллы, отличные
от графена. В таких кристаллах можно наблюдать высокую плотность атомных колец углерода с
дефектами, организованными периодически. Данные сетки дефектных углеродных колец также
являются  плотными  сетками  разнознаковых  клиновых  дисклинаций.   Эти  кристаллы  обычно
называют  «аллотропами  графена»  [3],  «аллотропами  углерода»  [4],  «псевдо-графенами»  [5]  и
т.д.  Исследование  подобных  кристаллов  позволит  спрогнозировать  не  только  их
характеристики,  но  и  служить  ориентиром  для  исследователей,  которые  будут  пытаться
синтезировать  подобные  кристаллы.  Например,  кристалл  бифинелена,  который  был  ранее
предсказан теоретически, был успешно синтезирован [6].

В  настоящей  работе  проведено  моделирование  упругих  характеристик  графена  и  псевдо-
графенов,  которые  состоят  из  4-,  5-,  6-,  7-  и  8-звенных  углеродных  колец.  Для  выполнения
поставленной  задачи  был  использован  метод  молекулярной  динамики,  в  совокупности  с
использованием  различных  потенциалов  межатомного  взаимодействия  (например,  AIREBO,
Tersoff  и  LCBOP).  Проведено  сравнение  значений  упругих  характеристик,  полученных  с
помощью  потенциалов  межатомного  взаимодействия.  Продемонстрирована  ограниченность
применения  существующих  к  настоящему  времени  потенциалов  при  моделировании  псевдо-
графеновых кристаллов. 
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