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Углерод существует во множестве модификаций с очень разнообразными физическими свойствами. Такое разнообразие 
обусловлено способностью углерода образовывать химические связи разного типа. Одним из уникальных модификаций 
является графен, представляющий плоский моноатомный слой углерода, в котором каждый атом связан валентной 
связью с тремя соседями и уложен в гексагональную решетку, и к настоящему моменту является одним из самых активно 
исследуемых и перспективных материалов из-за своих уникальных свойств1. Одной из областей исследования являются 
влияние дефектов в графене на его механические и физической свойства, например, как дефект Стоуна-Троуэра-Уэльса2 
(СТУ) или пары дефектов (рисунок 1).

 

Рисунок 1. Три вида диполей в графене

В данной работе методом молекулярной динамики исследуется поведение дислокационных диполей, состоящих из 
пары дефектов СТУ, в графене в термодинамическом равновесии.
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