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Методом Монте-Карло исследовались имеющие дефекты устойчивые конфигурации участков графена и нанографена (т.е. такого графена, который имеет граничные свободные атомы углерода). Для описания межатомного взаимодействия использовался потенциал Бреннера второго поколения. 

Нанографен моделировался из 112 атомов углерода, расположенных в одной плоскости и в соответствующей для графенов конфигурации атомов углерода. Для моделирования графена на граничные атомы нанографена накладывались периодические условия вдоль плоскости графена. Затем из решётки графена и из середины нанографена последовательно удаляли N (N=1..5) рядом стоящих атомов углерода и находили среднюю энергию когезии атомов углерода. На рисунке внизу показаны зависимости средней энергии когезии атомов углерода графена и атомов углерода нанографена в зависимости от количества дефектов.
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В дальнейшем будут  рассмотрены следующие вопросы:

1.)  качественное и количественное описание влияния наличия дефектов в структуре (нано)графена на его стабильньность и другие физические свойства;
2.) результаты осаждения различных объектов (атомов, кластеров) на поверхность графена, стабильность получаемых структур, их свойства;
3.) влияние температуры на стабильность и другие физические свойства графенов и  нанографенов.
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