О вероятности осаждения атома углерода на графен
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Одним из важных вопросов в изучении свойств графена является вопрос о влиянии вакансий, дефектов и примесных атомов на свойства графена. Кроме того, представляет интерес вопрос каким образом, в результате какого процесса может образоваться тот или иной дефект, в том числе примесный атом. В настоящей работе методом молекулярной динамики исследовалось образование примесных атомов углерода на графене в результате осаждения на него атомов углерода с разными энергиями. 
Графен представляет собой двумерную гексагональную углеродную кристаллическую решётку. Компьютерная модель графена прямоугольной формы, состоящая из 112 атомов углерода, строилась с наложением периодических условий на граничные атомы вдоль плоскости этой структуры. Затем эта модель графена прошла процесс дампирования (введения сил взаимодействия при T=0 K) и процесс термализации дампированной структуры, в результате чего модель графена «разогрели» до 300 K. Для описания межатомного взаимодействия использовался потенциал Бреннера второго поколения (REBO), который хорошо описывает углеродные и водород-углеродные структуры [1].
После того как была получена компьютерная модель графена, разогретого до 300 K, изучались процессы осаждения атомов углерода с кинетическими энергиями 0.33, 1, 3, 6 и 9 электрон-вольт (эВ) на этот графен. Для формирования набора данных при каждой энергии осаждения 100 раз случайным образом задавалось место вертикального падения атома углерода на графен и определялось, есть ли связанное состояния атома углерода, и, если есть, то в каком положении остался атом углерода – в этом случае атом углерода становился примесным атомом, т.е. атомом избыточным к идеальной структуре графена. Было установлено, что не все осаждаемые атомы образуют связанное состояние с графеном, и, если связанное состояние образуется, то осажденные атомы, становясь адатомами, находятся, как правило, вблизи над точками A, B, C и E, причём существует различная вероятность находится такому адатому над графеном в этих точках (см. Таблицу 1). Точка A – это один из атомов графена, точка B – точная середина между двумя ближайшими атомами графена, точка C – геометрическая середина гексагоналя, точка E находится посередине между точками A и C (см. рис. 1). 
Таблица 1 Результаты взаимодействия осаждаемых атомов углерода с графеном
	Энергия осаждаемого атома, эВ
	Количество атомов, не связавшихся с графеном
	Количество атомов, осевших на графен без образования вакансий и выталкивания атомов графена

	
	
	над точкой A
	над точкой B
	над точкой C
	над точкой E

	1.00
	6
	76
	7
	7
	4

	3.00
	5
	48
	30
	2
	15

	6.00
	10
	26
	25
	16
	15

	9.00
	15
	9
	10
	22
	8
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Рис. 1 Участок графена. Буквами A, B, C и E указаны места, над которыми находятся примесные атомы углерода, образовавшие в результате осаждения.
Таким образом, методами молекулярной динамики было установлено, что процессы осаждения атомов углерода на графен различаются между собой в зависимости от энергии осаждения. Если в случае осаждения атомов углерода с энергией осаждения 0.33 эВ осаждаемые атомы не связываются с графеном, то в случае осаждения атомов углерода с большими энергиями осаждения только около 5-15% этих атомов не связываются с графеном. Атомы углерода в результате своего осаждения на графен соединяются с графеном, находясь в основном либо над одним из атомов графена, либо над местом между двумя ближайшими атомами графена, и хотя с меньшей вероятностью, но всё же могут находиться в некоторых других позициях над графеном, например, точно над центром гексагоналя графена. 
Следует также отметить, что при энергиях осаждения атомов углерода 6 и 9 эВ осаждаемый атом может более сложным образом соединяться с графеном, например, внедряться в плоскость графена, становясь атомом внедрения, или выталкивать один или несколько атомов графена в сторону, противоположную от стороны осаждения. Поэтому при энергии осаждения 9 эВ только приблизительно 50% осаждаемых атомов углерода становятся адатомами графена.
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