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Comportamiento mecanico de una lamina
de oxido de grafeno bajo estrés: un estudio
Javier Fojas de los grados de oxidacidn y segregacion

Nicolas Plaza

Samuel Baltazar

El grafeno es uno de los materiales mas estudiados de la actualidad, debido a sus
propiedades mecanicas, eléctricas, entre otras. Este consiste en una capa monoatomica de
una red hexagonal de carbono. Podemos cambiar sus propiedades si oxidamos estas laminas
de grafeno, asi obtenemos un material conocido como 6xido de grafeno (GO). Esta oxidacion
puede presentarse de distintas formas, los grupos funcionales que se forman en la estructura
pueden ser de tipo epdxido e hidroxilo (y grupos carbonilos en los bordes de la lamina). A su
vez, estos grupos pueden presentarse en distintas razones, dependiendo del método de
sintesis con que se prepara el GO. Otra manera en que se presenta la oxidacién es la
agregacion. Esto significa que usualmente los grupos funcionales se encuentran muy cercanos
entre si, dejando zonas de grafeno pristino en la ldmina de GO. Estas “islas” de éxido pueden
tener distintos tamanos, por lo que resulta interesante estudiar las propiedades de la [amina en
funcién del grado de segregacion: mientras mas segregadas se encuentren las islas, mas
homogénea sera la distribucion. En este trabajo estudiamos el comportamiento de distintas
laminas de GO bajo un estiramiento constante en funcién de su grado de oxidacién y su grado
de segregacion.

Para llevar esto a cabo utilizamos el software de dinamica molecular LAMMPS [1]. Las
simulaciones se realizaron con un potencial REAXFF [2]. Se generaron laminas de 20x20 nm
con distintos grados de oxidacién y con dos tipos de segregacion: homogéneas y segregadas
[3]. La proporcién entre grupos epdxidos e hidroxilos se mantuvo fijo en 2:1 respectivamente.
Antes de comenzar la deformacién las laminas fueron relajadas a 300 K.

A continuaciéon se sometieron las laminas a una deformacién uniaxial en la direcciéon zig-zag
con una razon de estiramiento constante. Pudimos observar que las ldminas homogéneas
resisten mucho mas estrés que sus contrapartes segregadas, lo cual se debe a la falta de
puntos débiles ubicados en la interfase de GO/grafeno. Observamos también que las zonas
donde la fractura es mas probable son aquellas donde la cantidad de GO perpendicular al eje
de deformacion es mayor. Para esto probamos deformando laminas con islas de oéxido
rectangulares de distintas longitudes, y encontramos una proporcionalidad entre la cantidad
de GO transversal y el mayor estrés soportado por la lamina. Finalmente estudiamos la
relacion entre la resistencia de la lamina y la razén entre los grupos epoxidos e hidroxilos,
encontrando que los primeros son mas propensos a generar puntos de nucleacion y por lo
tanto disminuyendo la resistencia del GO frente al estiramiento.
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