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Проведено исследование механической прочности пористых углерод-

ных структур плотностью 1.4 г/см3 с различными размерами пор и кон-

центрациями атомов кислорода. Исследование механических свойств

пористых углеродных наноструктур проводилось на трех моделях с

размерами нанопор 0.4–0.8 нм, 0.2–1.12 нм, 0.7–1.3 нм. Установлен ха-

рактер изменения модуля Юнга пористых наноструктур в зависимости

от концентрации и расположения атомов кислорода в нанопорах.
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ВВЕДЕНИЕ

Пористые структуры, основанные на стеклоподобном уг-
лероде, привлекли внимание многих исследователей из-
за их уникальных физических свойств [1–8]. Геомет-
рические параметры (размер нанопор) полых углерод-
ных наноструктур можно легко адаптировать с помо-
щью методов синтеза. Пористые углеродные структуры
используются в качестве сорбентов, что является важ-
ным элементом современной медицины. Пористые угле-
родные структуры обладают отличным потенциалом для
адсорбции [9], катализа [10] и хранения энергии [11, 12]
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благодаря их устойчивым физико-химическим свойствам, хорошей электронной про-

водимости и уникальным структурным свойствам, включая высокую площадь по-

верхности, доступную пористость оболочки и высокий внутренний объем. Кроме то-

го, пустота в нанопорах обеспечивает ограниченное пространство, которое особенно

привлекательно для доставки лекарств, хранения газа, нанореакторов и инкапсуля-

ции активного материала [13–15].

Для расширения областей использования пористых углеродных наноматериалов

активно развиваются исследования свойств допированных пористых углеродных ма-

териалов гетероатомами (например, N, B, P). Исследование свойств допированных

пористых углеродных материалов с гетероатомами позволит предложить эффектив-

ный подход к модификации их физико-химических свойств [16–18].

В настоящее время исследуются электронные и эмиссионные свойства допирован-

ных пористых углеродных материалов. Однако работ по исследованию механических

свойств допированных пористых углеродных наноструктур найдено не было. Экс-

периментально известен факт, что существует разновидность пористых углеродных

наноструктур с плотностью 1.4 г/см3 допированных атомами кислорода [19], но ра-

нее не проводились работы по исследованию механических свойств этих структур.

В работах [1, 3, 4] проводились исследования механических свойств беспримесной

пористой углеродной структуры с плотностью 1.4 г/см3.

Целью данной работы является поиск наиболее упругой конфигурации пористой

углеродной структуры (ПУС) с плотностью 1.4 г/см3. Для этого осуществлялось тео-

ретическое исследование изменения модуля Юнга пористых углеродных нанострук-

тур с плотностью 1.4 г/см3 при допировании их атомами кислорода. Осуществля-

лось допирование пористых углеродных наноструктур с разным размером нанопор

и с постоянной плотностью атомов углерода. Исследования проводились с помощью

молекулярно-механического метода с использованием энергетического потенциала

REBO [20]. Выбор данного метода обусловлен тем, что он хорошо зарекомендовал

себя при исследовании свойств углеродных наноструктур [21–24].

1 . ОБЪЕКТ ИССЛЕДОВАНИЯ

Для теоретического исследования механических свойств ПУС с плотностью

1.4 г/см3 в зависимости от размера нанопор были построены три атомистические

модели: для первой модели размер пор составил 0.27–0.55 нм, для второй модели

размер пор составил 0.62–0.73 нм, для третьей модели размер пор составил 0.85–

1.49 нм.

Количество атомов в элементарной ячейке составляло 1899. Элементарная ячейка

атомистической ПУС имела размер 3 × 3 × 3 нм.

Беспримесные структуры допировались атомами кислорода в хаотичном порядке
с увеличением их концентрации до 3.5%. Атомы кислорода помещались хаотично
в центре ячейки ПУС (в нанопорах) и послойно внутри протяженной ПУС. После
этого проводился процесс оптимизации, т. е. поиск равновесного состояния атомов
элементарной кубической решетки. Модели ПУС, допированной атомами кислорода,
представлены на рис. 1.
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Рис. 1. Модель пористой углеродной структуры: а — с размером пор 0.27–0.55 нм,
допированной атомами кислорода с максимальной концентрацией 1.44%; б — с раз-
мером пор 0.62–0.73 нм, допированной атомами кислорода с максимальной концен-
трацией 3.57%; в — с размером пор 0.85–1.49 нм, допированной атомами кислорода

с максимальной концентрацией 3.52%

Fig. 1. Model of porous carbon structure: a — with the pore size of 0.27–0.55 nm, doped
with oxygen atoms with a maximum concentration of 1.44%; b — with the pore size
of 0.62–0.73 nm, doped with oxygen atoms with a maximum concentration of 3.57%;
c — with the pore size of 0.85–1.49 nm doped with oxygen atoms with a maximum

concentration of 3.52%

2 . РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ

2.1. Модуль Юнга пористой углеродной наноструктуры, допированной атомами кислорода
хаотично в ячейке ПУС

Исследование модуля Юнга ПУС осуществлялось по методике, описанной в ра-
боте [3]. На рис. 2 представлены графики изменения модуля Юнга для ПУС, допиро-
ванных атомами кислорода, хаотично расположенных в структуре, при увеличении
концентрации атомов кислорода. Из этих графиков видно, что модуль Юнга уве-
личивается при увеличении концентрации атомов кислорода независимо от размера
нанопор. Для каждой модели ПУС с размером нанопор 0.27–0.55 нм, 0.62–0.73 нм
и 0.85–1.49 нм на рис. 2, 3 приведены две кривые. Первая кривая соответствует од-
ному способу расположения атомов кислорода в ПУС, вторая кривая соответствует
другому способу расположения атомов кислорода в ПУС.

При увеличении концентрации атомов кислорода на этих графиках имеются об-
ласти, на которых видно, что при одной и той же концентрации атомов кислорода
модуль Юнга может вести себя по-разному. Это можно объяснить различными рас-
стояниями от атомов кислорода до атомов углерода в ПУС. Чем расстояние больше,
тем меньше атомы кислорода оказывают влияние на значения модуля Юнга ПУС, а
чем расстояние меньше, тем больше атомы кислорода оказывают влияние на значе-
ния модуля Юнга ПУС. Следовательно, если атомы кислорода располагаются ближе
к атомам углерода, образующим ПУС, то модуль Юнга увеличивается, а чем дальше,
тем влияние атома на значение модуля Юнга ПУС становится меньше, либо совсем
отсутствует. Это связано с тем, что при увеличении расстояния между атомами сила
взаимодействия между ними уменьшается, и поэтому наличие допированных атомов
меньше оказывает влияние на свойства структуры.
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Рис. 2. Изменение модуля Юнга пористой углеродной наноструктуры, допированной
атомами кислорода хаотично в ячейке ПУС (в нанопорах), при увеличении концентра-
ции атомов кислорода с размером пор 0.27–0.55 нм (а), 0.62–0.73 нм (б), 0.85–1.49 нм.
(в). Кривые 1 и 2 соответствуют первому и второму способам расположения атомов

кислорода в ПУС

Fig. 2. The change in Young’s modulus of a porous carbon nanostructure doped with
oxygen atoms is random in the cell of the PСS (in nanopores), with an increase in the
concentration of oxygen atoms with a pore size of 0.27–0.55 nm (a), 0.62–0.73 nm (b),
0.85–1.49 nm (c). Curves 1 and 2 correspond to the first and second methods of the

arrangement of oxygen atoms in the PСS

Для ПУС с размером пор 0.27–0.55 нм (см. рис. 2, а) модуль Юнга увеличивается
независимо от способа расположения атомов кислорода в структуре. Так как размер
пор в этой структуре очень маленький, то при добавлении атомов кислорода они
будут достаточно близко располагаться к атомам углерода, поэтому на каком-то этапе
две кривые на графике, характеризующие разное расположение атомов кислорода
хаотично в ПУС, соединятся в одну кривую.

Для ПУС с размером пор 0.62–0.73 нм на рис. 2, б видно, что значение моду-
ля Юнга зависит от способа расположения атомов кислорода. Две кривые графика,
характеризующие разное расположение атомов кислорода в структуре, плавно воз-
растают и две кривые графика почти объединяются в одну кривую, так как концен-
трация атомов кислорода независимо от размера пор достигает таких значений, что
кривые графика начинают объединяться в одну кривую.

Аналогичные результаты наблюдаются для ПУС с размером нанопор 0.85–1.49 нм
(рис. 2, в). Из графика видно, что в одном случаем модуль Юнга не изменился при
увеличении концентрации, а при другом расположении он начал сразу увеличивать-
ся. Это можно объяснить тем, что если поместить атом кислорода в центр поры, то
за счет того, что поры большие, атом кислорода будет находиться настолько далеко
от стенок поры, что он никак не будет влиять на значение модуля Юнга. Если по-
местить атом кислорода рядом со стенкой поры, то модуль Юнга начнет изменяться.
Когда концентрация станет достаточно большой, то атомы будут равномерно распре-
деляться относительно атомов углерода, образующих стенки пор, и две кривые на
графике объединятся в одну кривую.

2.2. Модуль Юнга пористой углеродной наноструктуры, допированной атомами кислорода
послойно в ПУС

На рис. 3 для случаев расположения атомов кислорода послойно внутри протя-
женной ПУС наблюдается качественная картина уменьшения значений модуля Юнга
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независимо от размера нанопор ПУС и от способа расположения атомов кислорода
послойно в решетке ПУС. На рис. 3 представлено изменение значений модуля Юнга,
полученных при растяжении ПУС вдоль плоскостей Y Z и XZ при послойном рас-
положении атомов кислорода в решетке ПУС, независимо от размера нанопор ПУС.
Рассмотрено по два способа с разным расположением атомов кислорода в ячейке
при исследовании изменения значений модуля Юнга в зависимости от концентрации
атомов кислорода.

Рассмотрим изменение модуля Юнга ПУС при растяжении структуры вдоль
плоскости XY. При первом способе расположения атомов кислорода допирование
атомами кислорода ПУС со средними размерами пор 0.41 нм осуществлялось па-
раллельно плоскости XY до концентрации атомов кислорода 0.6%, а дальнейшее
допирование осуществлялось перпендикулярно относительно плоскости XY (парал-
лельно Y Z). При втором способе расположения атомов кислорода осуществлялись
параллельно плоскости XY , как и при первом способе, только концентрация атомов
кислорода в плоскости XY составляла 1%, а дальнейшее допирование осуществля-
лось параллельно относительно плоскости Y Z.

В зависимости от увеличения концентрации атомов кислорода с параллельным
их расположением относительно плоскости растяжения (XY ) наблюдается увеличе-
ние значений модуля Юнга при увеличении концентрации атомов кислорода, а при
перпендикулярном расположении атомов кислорода относительно плоскости растя-
жения (XY ) наблюдается уменьшение модуля Юнга при увеличении концентрации
атомов кислорода.
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Рис. 3. Изменение модуля Юнга пористой углеродной наноструктуры, допированной
атомами кислорода послойно в ПУС, при увеличении концентрации атомов кислоро-
да с размером пор 0.27–0.55 нм (а), 0.62–0.73 нм (б), 0.85–1.49 нм (в). Кривые 1 и
2 соответствуют способам расположения атомов кислорода в ПУС в плоскости XY ,

а кривые 1’ и 2’ — в плоскости Y Z

Fig. 3. The change in the Young’s modulus of a porous carbon nanostructure doped with
oxygen atoms in layers in the PСS, with an increase in the concentration of oxygen atoms
with the pore size of 0.27–0.55 nm (a), 0.62–0.73 nm (b), 0.85–1.49 nm (c). Curves 1

and 2 corresponds of the arrangement of oxygen atoms in the PСS in the XY plane,
and 1’ and 2’ corresponds in Y Z plane

Рассмотрим изменение модуля Юнга ПУС при растяжении вдоль плоско-
сти Y Z. При первом способе расположение атомов кислорода осуществлялось па-
раллельно плоскости Y Z (до 0.6% в первом случае и до 0.9% во втором случае), а с
выше 0.6% и 0.9% допирование атомами кислорода осуществляется перпендикулярно
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плоскости Y Z. Следовательно, до 0.6% в первом случае и до 0.9% во втором слу-
чае не наблюдается изменений значения компонента модуля Юнга при увеличении
концентрации атомов кислорода, а при допировании с выше 0.6% и 0.9%, несмот-
ря на то, что это допирование атомов кислорода осуществляется перпендикулярно
плоскости Y Z, наблюдается уменьшение значения компонента модуля Юнга при уве-
личении концентрации атомов кислорода. Аналогичные результаты наблюдаются для
модуля Юнга у ПУС с размером нанопор 0.675 нм и 1 нм.

Из полученных результатов можно сделать вывод, что при допированнии атомами
кислорода ПУС значения модуля Юнга уменьшаются с увеличением концентрации
атомов кислорода при их расположении в ячейке ПУС послойно и перпендикулярно
оси растяжения. Значения модуля Юнга увеличиваются с увеличением концентрации
атомов кислорода при их хаотичном расположении в порах ячейки ПУС.

ВЫВОДЫ

С помощью методов компьютерного моделирования в работе впервые проведено
теоретическое исследование механических свойств допированных кислородом ПУС
с плотностью 1.4 г/см3 с разным размером нанопор. В процессе моделирования по-
строено три модели ПУС. У первой структуры размер пор варьировался от 0.27 до
0.55 нм, у второй — 0.62–0.73 нм, у третьей — 0.85–1.49 нм. Средние значения мо-
дуля Юнга для беспримесных ПУС со средним размером пор 0.41 нм составляют
2.37ТПа, 0.675 нм — 0.53ТПа, 1.17 нм — 0.43ТПа.

Допирование атомами кислорода осуществлялось при расположении атомов кис-
лорода хаотично в ячейке ПУС (в нанопорах) и послойно внутри структуры. Значе-
ние модуля Юнга для ПУС, допированной атомами кислорода, хаотично в структуре
увеличивается независимо от способа расположения атомов кислорода в структуре.
Единственным фактором, не влияющим на изменение значений модуля Юнга при
допировании ПУС атомами кислорода, является большая величина размера нанопор,
в которых атомы кислорода располагаются далеко от стенок нанопор, не оказывая
на них влияние. Для случаев расположения атомов кислорода послойно внутри про-
тяженной ПУС справедливы следующие заключения:

1) при параллельном расположении допированных атомов кислорода оси растя-
жения ПУС наблюдается увеличение значений модуля Юнга при увеличении кон-
центрации допированных атомов;

2) при перпендикулярном расположении допированных атомов кислорода оси рас-
тяжения ПУС наблюдается уменьшение значений модуля Юнга при увеличении кон-
центрации допированных атомов.

На основе полученных результатов можно заключить, что наиболее прочной ПУС
является допированная атомами кислорода ПУС с наименьшим размером нанопор и с
наибольшей концентрацией в ней атомов кислорода в центральной части ячейки, ко-
гда атомы кислорода располагаются наиболее близко к атомам углерода. Полученные
результаты согласуются с результатами, которые были получены в работах [7, 12].
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Porous carbon structures are actively used in various fields of science and technology. The mechanical strength

of porous carbon structures with a density of 1.4 g/cm3 with different pore sizes and different concentrations of

oxygen atoms was investigated. Investigation of the mechanical properties of porous carbon nanostructures

was carried out on three models with different sizes of nanopores (0.4–0.8 nm, 0.2–1.12 nm, 0.7–1.3 nm).

The nature of the change in Young’s modulus of porous nanostructures is determined depending on the

concentration and arrangement of oxygen atoms in nanopores.
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