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C60轰击石墨烯的瞬间动力学∗
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采用非平衡分子动力学方法, 通过分别控制温度和速度的方式研究了C60轰击石墨烯的瞬间动力学. 研
究表明, 无论温度如何变化, C60在低速轰击石墨烯时都不能击穿石墨烯, 但在高速轰击石墨烯时都能击穿石
墨烯, 并不受温度影响. 对于在低速与高速的过渡段, 发现C60击穿石墨烯的概率会随着温度的提升而呈现
增加的趋势, 导致此现象的原因是在高温时C60破坏石墨烯C—C键的概率更高. C60轰击石墨烯的动力学
在石墨烯表面清理和纳米孔制备方面有潜在应用.
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1 引 言

自 20世纪 90年代以来, 科学家相继发现了
C60和碳纳米管, 碳家族的成员从传统三维的石
墨、金刚石扩充到准一维的碳纳米管以及零维的

富勒烯. 2004年, 石墨烯的成功制备又使得碳家
族添加了一个新成员. 由于C60、碳纳米管 [1]和石

墨烯 [2]具有特殊的空间结构以及原子间强共价键

结合等因素的影响, 使其具有优异的机械性能. 从
首次发现富勒烯到现在的石墨烯, 有不少学者对
C60[3,4]、碳纳米管 [5,6]及石墨烯 [7]的轰击现象进行

了相关研究.
从现有研究看, 轰击效应大体可分为三种情

况: 反弹、吸附和击穿. 如 1991年, Mowrey等 [4]

对C60轰击金刚石表面进行模拟研究, 同年 Beck
等 [8]进行了C60轰击石墨表面的实验研究, 结果都
证实轰击效应因C60轰击速度的不同而具有反弹、
吸附和击穿效应. 利用这三种不同的轰击效应, 可
以满足人们不同的使用目的. 如2008 年, Inui等 [7]

对C60 轰击石墨烯进行模拟研究, 表明利用C60在
石墨烯表面的反弹效应可对弱吸附石墨烯表面的

分子进行有效的清除. 2005年, Kawai等 [9]对相互

垂直的两片石墨烯轰击进行模拟研究, 表明相互垂
直的两片石墨烯可以发生化学吸附而形成三维Y
型结. 2001年, Ma等 [6]用氢原子轰击碳纳米管进

行模拟研究, 表明可以通过轰击击穿效应生产含氢
原子的碳纳米管复合物. 1996年, Ohne等 [10]对碱

金属离子与C60负离子相互撞击进行模拟研究, 表
明通过轰击方式碱金属离子可以进入C60笼子内
而形成内嵌碱金属的复合物. 2012年, Wang等 [11]

对氩团簇轰击石墨烯的效应进行模拟研究, 表明可
以利用氩团簇击穿石墨烯方法对石墨烯进行高效

分子筛的合成. 因此, C60、碳纳米管及石墨烯的轰
击效应研究具有比较广泛的应用价值.

从现有的C60、碳纳米管及石墨烯轰击效应的
相关研究来看, 多数学者只选取在轰击现象中少数
具有代表性的分立事件进行分析. 虽然利用此方法
可以进行比较有效的分析, 却忽视了热振动因素对
微观轰击效应的影响. 因此, 为了更好地展示热振
动因素在微观轰击中的具体影响, 本文模拟了C60
垂直轰击石墨烯的整个过程. 在模拟过程中, 分别
考虑了温度和速度因素的影响.
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2 模型与方法

在轰击模型中, 石墨烯处于XY 平面内, 其面
积大小为 5.08 nm × 5.02 nm, 碳原子个数为 984,
C60位于石墨烯中心的Z轴方向上, 其中心位置到
石墨烯的垂直距离为 1.5 nm, 同时石墨烯的最外
边单原子层都被固定, 如图 1所示. 为了精确描述
模型中碳原子之间的相互作用, 我们选取Tersoff
势 [12]来描述C60和石墨烯中的C—C键的相互作
用, 用范德瓦尔斯力 [13]来描述C60与石墨烯之间
的相互作用.

本文采用非平衡分子动力学方法进行研究. 在
模拟过程中, 采用朗之万热库和Verlet积分方法描
述模拟分子的运动. 为了更加合理地计算轰击的
瞬间, 在轰击之前给予 10000步的时间进行热平衡,
每步步长为 0.55 fs. 由于轰击过程的时间较短, 所
以选取模拟轰击过程的时间为 10000 步就可获取
足够数据进行分析.

X

Y

Z

图 1 轰击模型, 球代表C60, 单层代表石墨烯

定义参数ZB为C60的所有碳原子沿Z轴的平

均值, 而参数 η为在既定条件下C60 击穿石墨烯的
概率, 其公式如下所示:

η =
NC
N

, (1)

其中, NC代表在既定温度区间内C60击穿石墨烯
的总次数, N代表在既定温度区间内C60轰击石墨
烯的总次数.

3 计 算

为了能够更加清楚地展现轰击的瞬间效应, 我
们分别采用控制速度和温度因素的方法进行研究.

3.1 速度变化对C60轰击石墨烯的瞬间
动力学的影响

为了能够模拟出速度变化对C60轰击石墨烯
瞬间效应的影响, 在既定温度为 300 K的情况下,
分别选取了 5—20 km/s之间不同的速度进行模拟

研究, 如图 2所示. 模拟分析表明, C60在速度小
于16 km/s 的情况下不能击穿石墨烯, 但在速度大
于 17 km/s的情况下能击穿石墨烯. 为了能够更
直观地显示C60在温度为 300 K的情况下表现出
反弹、吸附和击穿效应, 选用速度分别为 10, 15和
20 km/s的轰击过程展现吸附、反弹和击穿现象, 如
图 3 所示.

当速度控制在 10, 15和 20 km/s时, 由图中可
以发现, 速度较低时, C60不能击穿石墨烯, 且其本
身在高速的轰击过程中完整地保持着内部结构 (除
了短时间的严重变形), 这也表明C60 的结构稳定
性较高. 但是结合图 3的数据分析可以得知, 随着
速度的不断增加, C60会更加容易击穿石墨烯, 内
部结构也更易被破坏. 同时, 可以发现当以 5 km/s
的低速度轰击石墨烯时, C60 会吸附在石墨烯的表
面上, 但随着轰击速度的不断增加, 被反弹的C60
逐步微离开石墨烯的表面, 但差异并不大, 被反弹
的C60 的ZB 会停留在 1 nm ± 0.5 nm间. 进一步
深入分析数据时, 可以观察到在速度为 15 km/s时,
石墨烯局部的共价键会在C60 的高速轰击下被破
坏并离开原来的位置, 但随着时间的不断推移, 局
部的共价键很快就会自动键合到原状态. 但在速度
为 20 km/s时, 可以观察到石墨烯的局部在C60极
高速的轰击下会被破坏, 并有部分碳原子随着C60
远离原位, 从而使石墨烯在中心附近的位置留有一
个纳米孔.
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图 2 不同速度的ZB值随时间变化情况

3.2 温度变化对C60轰击石墨烯的瞬间
动力学的影响

为了模拟温度变化对C60轰击石墨烯瞬间动
力学效应的影响, 在既定速度为 15 km/s情况下,
我们分别选取了 100—2400 K之间不同温度进行
模拟研究, 如图 4所示. 模拟分析表明, 其中C60
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在温度低于 1600 K 的情况下不能击穿石墨烯, 但
在温度高于 1700 K的情况下可以击穿石墨烯. 为
了能够更直观地显示出C60在速度为 15 km/s时

其反弹、吸附和击穿效应, 我们选用了500, 1600 和
2400 K时的轰击过程分别展现吸附、反弹和击穿现
象, 如图 5所示.

(a)

(b)

(c)

0 ps 0.165 ps 0.330 ps 1.100 ps 1.870 ps 2.640 ps 3.400 ps

0 ps 0.165 ps 0.385 ps 1.265 ps 2.145 ps 3.905 ps3.025 ps

0 ps 0.550 ps 0.110 ps 0.220 ps 0.330 ps 0.440 ps 1.100 ps

图 3 (网刊彩色) 不同轰击速度下, C60轰击石墨烯的不同时刻的截取图, 在既定温度为 300 K的情况下, 分别选
用的速度为 (a) 10 km/s, (b) 15 km/s, (c) 20 km/s
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图 4 不同温度的ZB值随时间变化情况

当温度控制在 500, 1600和 2400 K时, 由图中
可以发现, 温度较低的情况下, C60并不能击穿石
墨烯, 而其本身在高速的轰击过程中部分内部结构
被破坏. 但是结合图 4的数据分析可以得知, 随着
温度的不断增加, C60会更加容易击穿石墨烯, 且
其内部结构的损坏更大. 同时, 可以发现在所有被
反弹的C60 的ZB会停留在 1—1.5 nm之间, 表明
C60在不同温度下反弹的距离差异不大. 结合上面
的速度模拟结果, 可以得出反弹后的C60其运动轨
迹与温度和速度相关性不大, 主要原因是在轰击石
墨烯过程中C60的动能绝大多数通过石墨烯被快
速地扩散, 最后剩下C60 自身的形変能和石墨烯
对C60 的形変能在反弹的过程中转化为C60的反
弹动能并起着主导作用, 加上两者的形变能在不
同的轰击速度下差异不大, 所以在反弹的过程中
它们的反弹轨迹并未出现明显的差异. 再深入分

析数据时, 可以发现在温度为 1600和 2400 K的情
况下, 石墨烯局部的共价键会在C60的高速轰击下
被破坏, 并使碳原子远离原位, 但是随着时间的不
断推移, 局部的碳原子会很快自动恢复到原结构
状态.

在分别研究了温度和速度变化对C60轰击石
墨烯瞬间动力学的影响后, 我们预测既定条件下可
能会存在一个击穿石墨烯的临界点, 该临界点大概
处于温度 1600 K 和速度 15 km/s. 为了验证该预
测, 我们在速度 5—20 km/s 间再多选出几个数值
进行模拟验证. 但是在模拟验证的过程中, 我们发
现比 1.5 km/s低得较多的速度, 同样也存在击穿的
现象, 并且在该较低速度与速度 15 km/s 之间还存
在不击穿的现象, 同样现象也存在于温度模拟实验
中. 这否定了我们关于既定条件下可能会存在一个
击穿石墨烯的临界点的预测, 同时也使我们考虑到
该临界点可能是由热振动因素在微观情况下所导

致的.
因此, 我们分别在速度为 12, 15和 18 km/s的

情况下, 在温度 500—2500 K之间进行模拟. 为了
能够在模拟过程中展现热振动因素对击穿效应的

影响, 我们在 500—2500 K之间每间隔 1 K选取一
个温度值, 并且对每个选取的温度值进行 1次轰击
模拟, 最后对每隔 100 K区间内的所有轰击情况进
行统计分析, 得出击穿概率 η. 如图 6所示, 在速
度为 12 km/s 时, C60 无论温度在 500—2500 K 间
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怎么变化也不能击穿石墨烯; 在速度为18 km/s时,
C60 无论温度在 500—2500 K 间怎么变化都能击
穿石墨烯;但是在速度为15 km/s时, C60的击穿概
率会随着温度的不断增加而从 0 上升到接近 1. 同
时,在速度为15 km/s时, C60轰击石墨烯的击穿概
率在 500—2500 K的温度间的涨落非常大, 且出现
极短情况的 0或 1, 主要原因是统计轰击的总次数

比较有限而导致的, 但并不影响判断击穿概率的大
体变化趋势. 这显然表明了在C60速度为 15 km/s
附近的击穿概率会明显受到热振动因素的影响, 而
在速度低于 12 km/s和高于 18 km/s时并不受热振
动因素的影响. 通过热振动因素的影响研究, 可以
解释为什么在温度和速度不同的情况下并不存在

预测的击穿石墨烯的临界点问题.

(a)

(b)

(c)

0 ps 0.110 ps 0.627 ps 1.397 ps 2.167 ps 2.937 ps 3.707 ps

0 ps 0.110 ps 0.385 ps 1.155 ps 1.925 ps 2.695 ps 3.465 ps

0 ps 0.110 ps 0.385 ps 1.155 ps 1.925 ps 2.695 ps 3.465 ps

图 5 (网刊彩色) 不同温度下C60轰击石墨烯的不同时刻截取图 在既定速度为 15 km/s的情况下, 分别选用的
温度为 (a) 500 K, (b)1600 K, (c) 2400 K
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图 6 不同速度随温度变化的击穿概率

4 讨 论

通过分析模拟数据后, 我们可以在C60轰击石
墨烯的瞬间发现石墨烯具有自我修复的能力, C60
击穿概率受热振动的影响并存在形成纳米筛的石

墨烯等现象.
1) 石墨烯的自我修复能力
从图 3中可以观察到: 在以 20 km/s速度轰击

时, C60先破坏石墨烯的局部再穿过石墨烯. 不过,
石墨烯在被击穿后可以迅速地进行自我修复, 最终
恢复到原来的稳定结构状态. 这现象也存在于比
20 km/s速度更低或更高的轰击过程中. 这暗示在
一定的轰击速度变化范围内, 石墨烯具有自我修复

的能力, 而不至于在C60高速轰击过程中破坏其自
身的结构.

这种具有自我修复能力的现象不仅在本文

的模拟实验中可以观察到, 在之前类似的轰击模
拟研究过程中也发现过, 如Ohno等 [10]在 1996年
对碱金属离子与C60负离子相互撞击进行模拟
的过程中, 发现钠离子先破坏C60 局部结构后再
进入C60笼子内, 在钠离子进入C60笼子后, 被破
坏的C60 局部结构很快进行自我修复而恢复到
原来的稳定结构状态. 同样的现象也出现在Ma
等 [6]2001年用氢原子轰击碳纳米管的模拟过程中.
这都表明石墨烯在一定条件下被轰击后具有自我

修复的能力.
对于石墨烯具有的自我修复能力, 我们认为是

由于C60高速击穿石墨烯过程中, 石墨烯产生了温
度分布的差异. 同时在C60与石墨烯强相互作用的
局部区域, 温度在整个轰击过程中先快速上升到极
高点再快速降低到原来的平衡温度. 整个轰击过程
中, 石墨烯的局部产生了类似退火的现象, 因此石
墨烯被破坏的局部可在瞬间发生自我修复.

2) 石墨烯的击穿概率
在否定了既定条件下可能会存在一个击穿石

墨烯的临界点的预测后, 我们发现一定的速度范围
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内会存在击穿概率的现象. 针对这一现象, 需要深
入研究轰击过程中石墨烯热振动的具体情况. 因
此, 我们进一步分析了石墨烯在既定温度下的热平
衡状态.

在轰击速度为 15 km/s时, 分别选取温度 600,
1000, 1500, 2000和2500 K来分析石墨烯的热平衡
状态. 为了能够了解石墨烯轰击区域的热平衡状
态, 我们选取了初始坐标为 24.65, 25.11, 0 nm 的
碳原子作为研究石墨烯与C60强相互作用区域的
热平衡情况, 原因在于该碳原子的热平衡状态与附
近区域的碳原子热运动的差异不大. 为了使得所分

析的碳原子的热运动能够代表局域的热运动情况,
我们采用模拟石墨烯热振动的总时长为 1.1 ns, 同
时每 5.5 fs收集一次数据. 为了能够更加清晰地从
图表中展示碳原子围绕Z轴零位置振动的频率并

失真的情况, 每 5.5 ps收集一次数据进行分析. 经
过对比发现, 我们选取每 5.5 fs收集一次数据进行
分析的图表能够准确地反映碳原子在Z轴运动的

情况. 对于碳原子的速度、所受的合力和Z轴位置

的分析, 我们采用 30个等距的概率分布方式对收
集到的300000 次数据进行分析, 结果如图 7所示.
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图 7 不同温度的石墨烯热平衡状态 (a) 单碳原子在Z轴方向的热振动情况; (b), (c), (d) 分别为单碳原子的速
度、合力和偏离位置在等距离下的概率分布情况

由图 7 (a)可见, 随着温度的不断增加, 石墨烯
在Z轴上围绕着初始零位置振动的频率会明显变

大, 结合图 7 (d)分析, 可以发现随着温度的上升,
在Z轴零位置附近碳原子出现的可能性更大, 这更
加肯定了石墨烯会随着温度的增加而增大围绕着

Z轴零位置的振动频率. 同时, 随着温度的增加, 还

可以发现石墨烯的碳原子振动幅度会随着温度的

增加而有所增大. 从图 7 (b)和 (c) 可见, 随着温度
的增加, 更高速度出现的可能性及速度的最高值明
显增大. 随着温度的增加, 所受的合力也明显增大.
这说明在远离平衡位置时, 石墨烯的碳原子所需的
恢复到平衡位置的合力越大, 结构越不稳定.
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在轰击石墨烯的过程中, C60要能够击穿并且
通过石墨烯, 必须首先破坏石墨烯的C—C键, 并
且要破开足够大的纳米孔. 由此可见, C60是否能
击穿石墨烯与破开石墨烯的C—C 键的数量有很
大的关联性. 并且在既定的温度下, 石墨烯单个碳
原子所受周围约束力的大小存在着涨落. 对于碳原
子的约束力, 可从石墨烯的局域碳原子热振动的频
率、速度、合力和偏离位置四个方面的分析结果来

判断. 随着温度的上升, 石墨烯的单个碳原子所受
周围的约束力会在碳原子的高振动频率、高速度和

远偏离位置过程中更加容易弱化, 即在高温下, 石
墨烯的单个碳原子所受周围的弱约束力出现的概

率更高.
因此, 随着碳原子的弱约束力出现的概率不

断增加, 可以发现碳原子破开C—C键的数量也多,
这说明C60更加容易破开足够数量的C—C键而获
得较大的纳米孔穿过石墨烯, 同时说明C60击穿石
墨烯具有概率现象.

3) C60轰击石墨烯现象的潜在应用
在低速轰击石墨烯的过程中, 我们发现C60会

被石墨烯反弹出去, 同时石墨烯的结构完整地保
留下来. 这验证了 Inui等 [7]2008年的模拟实验, 该
实验表明可以利用低速运动的C60在石墨烯表面
反弹的效应对弱吸附石墨烯表面的分子进行有效

清除.
在高速轰击石墨烯的过程中, 我们发现石墨烯

的局部碳原子会随着击穿后的C60偏离原来的位
置形成一个纳米孔, 而不像在速度较低的情况下能
够自我修复到原来的结构状态. 这说明可以通过提
高C60 速度来制备石墨烯纳米筛材料. 对比Wang
等 [11]利用气体单分子轰击石墨烯来制备纳米孔,
C60 的质量比气体单分子更大, 而导致所需的击穿
速度明显变小, 这也就更加容易实现制备, 并可减
少成本. 同时, 利用气体单分子制备纳米孔有比较
明显的局限, 那就是即使再怎么增加轰击的速度,
也不能够实现直径较大的纳米孔. 而C60却可以实
现更大直径的纳米孔. 对于制备纳米孔, 可以通过
提高温度的方式来明显减少C60击穿石墨烯的速
度, 从而提高制备效率.

5 结 论

通过非平衡分子动力学模拟C60轰击石墨烯
的瞬间动力学的过程中, 我们发现在低速或高速时
C60击穿石墨烯概率并不受温度的影响. 但是在低
速与高速之间的过渡阶段, C60击穿石墨烯的概率
明显受到温度变化的影响, 表现为随着温度的提升
而呈现增加趋势. 对于击穿概率受到温度的明显影
响, 我们分析这与石墨烯的每单个碳原子所受到的
周围的约束力有关. 在高温下, 石墨烯的每单个碳
原子所受到周围的弱约束力出现的概率更高, 这也
就说明石墨烯在被轰击过程中更加容易增加破开

的C—C键的数量而导致被击穿. 同时, C60轰击
石墨烯的动力学过程可应用到石墨烯表面分子的

情况以及纳米孔的制备等方面.
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Transient kinetics of graphene bombarded by fullerene∗
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Abstract
Using non-equilibrium molecular dynamics method, we study the transient kinetics of graphene bombarded by

fullerene through controlling the temperature and velocity. Our results show that fullerene (C60) with low velocity
cannot pass through graphene at any temperature. However C60 with high velocity can pass through graphene at any
temperature. Between low velocity and high velocity, we find that the probability of C60 passing through graphene
increases with temperature, the reason is that the probability of destroying carbon-carbon bond at high temperature
is higher than at low temperature. In this paper, we also discuss the potential applications in the surface cleaning of
graphene and the production of nanopore.
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