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Проведены  расчеты  энергетики  перестройки  структуры  для  последних  этапов  
реконструкции зигзаг края графена. Первый этап реконструкции — нуклеация 57 пары и рост
реконструированных доменов, состоящих из 57 пар, рассмотрен в [1]. Рассчитаны энергии вдоль
пути  реакции  при  слиянии  доменов  с  образованием остаточных  дефектов  (границ  доменов)  и
диффузии этих дефектов. Барьеры при слиянии доменов находятся в диапазоне 0,8–1,6 эВ, что
указывает  на  то,  что  слияние  доменов  не  ограничивает  скорость  процесса  реконструкции.
Дефект  7557  с  соседними пятиугольниками метастабилен  относительно  образования  66  пары
между  пятиугольниками.  Предложены  и  исследованы  атомистические  пути  диффузии
остаточных  дефектов,  при  этом  рассчитанные  барьеры  в  диапазоне  1,3-2,2  эВ.  Самым
подвижным  дефектом  является  шестиугольник,  разделяющий  два  домена  с  одинаковой
ориентацией 57 пар (57657). Зависимость от температуры времени жизни остаточных дефектов
до их аннигиляции определана с помощью кинетическго моделирования. Показано, что полная
реконструкция зигзаг края возможна при температурах выше 600 K. Работа поддержана ГПНИ
«Конвергенция-2030» РБ.

Изменение энергии (в эВ) вдоль пути реакции при диффузии 57657-дефекта, слева.
Концентрация 57657-дефектов, приведенная на полное число многоугольников вдоль края, как

функция времени реконструкции (в секундах), справа.
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