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基于石墨烯二维材料的诸多应用需要将其大面积、高质量地转移到目标基底上, 迫切需要了解石墨烯在
剥离和转移过程中与基底之间的相互作用特性. 本文采用经典分子动力学方法探索了铜基底表面凹槽的几何
特征尺寸对石墨烯吸附和剥离过程中凹槽基底对石墨烯吸附作用的影响机理和规律. 结果表明: 对于固定边
界条件下的单层石墨烯, 当基底表面的凹槽宽度固定不变时, 吸附过程中基底对石墨烯的吸附力随二者间距
的减小, 呈现先增大后减小的趋势; 其最大吸附力随凹槽深度的增加而增大, 而当凹槽深度继续增大至石墨烯
未能吸附进入凹槽底部的临界值时, 吸附力迅速减小; 剥离过程中, 石墨烯完全剥离的临界作用力随凹槽深度
的增加同样呈现先增大后减小的趋势, 且与剥离前石墨烯与凹槽基底的相互作用面积有关; 当基底表面凹槽
的深度固定不变时, 吸附和剥离过程中石墨烯 -基底之间的吸附力随间距的变化规律取决于石墨烯在基底凹
槽处的稳态吸附构型.

关键词: 石墨烯, 凹槽基底, 吸附力, 分子动力学
PACS: 31.15.xv, 34.35.+a, 81.05.ue, 68.43.–h DOI: 10.7498/aps.67.20172249

1 引 言

石墨烯作为一种二维材料, 因为其在基础科
学、纳米电子、生物和纳米机械等领域具有很多迷

人的特性, 近年来备受关注 [1−4]. 石墨烯的制备方
法主要有: 微机械剥离法 [5]、外延生长法 [6]、氧化还

原法 [7]、化学气相沉积 (chemical vapor deposition,
CVD)法 [8]等. 目前, 基于金属催化剂为基底的
CVD法生长石墨烯薄膜 [9]是非常具有前景的合成

方法, 然而, 制备出高质量的石墨烯只是石墨烯合
成上的发展与进步, 要实现石墨烯的产业化应用主
要还是取决于大面积薄膜转移技术的突破 [10]. 这
是因为在将石墨烯应用于器件时, 需要将其转移至
与器件相匹配的目标基底上, 由此得到的石墨烯的

优劣将影响器件的最终性能, 然而大面积石墨烯与
目标基底之间的相互作用大多都是未知的. 因此,
石墨烯的发展前景与其转移技术的发展是密不可

分的. 同时, 由悬浮石墨烯构成的纳米谐振器也具
有非常优异的性能, 如厚度薄、比表面积大、高灵敏
度以及共振率高等 [11], 而对于高质量的石墨烯谐
振器, 石墨烯和基底之间的相互作用是一个很重要
的问题, 认识和描述基底上石墨烯膜的界面黏附作
用规律对于基于石墨烯的器件设计及其转移技术

具有重要的意义.
目前, 研究者们主要通过理论和实验方法探

讨石墨烯膜与基底之间的黏附作用特性. Koenig
等 [12]通过实验测量了石墨烯在氧化硅上的黏附

能, 发现单层石墨烯的黏附力要比 2—5层石墨烯
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在氧化硅上的黏附力高得多. 随后, He等 [13]通过

理论方法分析也发现了氧化硅上单层石墨烯的界

面分离能与黏附能要比多层石墨烯高, 且随着温度
的升高先增大后减小, 这表明石墨烯与基底之间的
界面性能可以通过薄膜厚度和温度刺激来进行调

整. 另外, 仇巍等 [14]通过拉曼实验技术测量了单

层石墨烯与柔性基底的界面力学性能, 研究发现界
面切应力可将基底变形传递给石墨烯, 而对于不同
的基底变形, 其传递变形的效率也不同. 以上理论
和实验研究主要是针对石墨烯层数、基底形变以

及外界温度对石墨烯在基底表面上吸附过程的影

响, 而由于范德瓦耳斯力作用, 石墨烯同样可以黏
附在基底侧壁上, 并且其效果主要取决于基底的相
互作用、外界温度以及沟槽边缘的曲率 [15]. 然而,
Na等 [16]通过测量CVD法制备的石墨烯在湿转移
过程中与硅基底之间的附着力, 发现石墨烯与硅分
离的过程中产生的相互作用要比范德瓦耳斯作用

大很多, 这说明还存在其他作用力影响. 2016年,
Kumar等 [17]结合有限元分析和分子动力学方法,
发现石墨烯与硅基底之间除了存在宏观的范德瓦

耳斯作用力, 还存在一种微观点状的相互作用, 这
是由于石墨烯附着在SiO2表面的缺陷点位处. 由
此可见, 基底织构是影响石墨烯吸附过程中的形变
和作用力的重要因素. 本文采用分子动力学方法研

究铜基底织构对石墨烯的吸附作用特性, 考虑凹槽
织构几何特征尺寸对石墨烯吸附力的影响机制, 揭
示石墨烯在转移过程中与目标基底的相互作用特

性和形变规律, 为基于石墨烯的器件设计及其转移
技术提供一定的理论指导.

2 模型与方法

2.1 系统模型

本文采用经典分子动力学软件LAMMPS模
拟和分析石墨烯在铜基底上吸附及剥离的过程.
由于在铜 (111)结构上生长的石墨烯质量高于在
铜 (100)结构上的生长质量 [18], 因此, 本文中的
铜基底均采用 (111)结构, 如图 1 (a)所示. 图中铜
基底长为 15.33 nm, 宽为 15.33 nm, 石墨烯长为
18.3 nm, 宽为 15.33 nm, 其中, 石墨烯两端固定区
域在x方向的宽度为 1.5 nm. 图 1 (b)给出的是在
铜基底表面构建具有不同深宽值的凹槽初始模型.
图 1 (c) 为吸附过程模型: 给带有凹槽的铜基底施
加一个恒定速度 vsub使基底向 z轴正向移动, 匀速
靠近石墨烯,达到平均距离后,停止运动. 吸附过程
完成后, 给基底施加恒定速度−vsub使基底向 z轴

负方向匀速运动, 即为石墨烯剥离过程, 如图 1 (d)
所示.
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图 1 石墨烯在铜基底上吸附作用模型 (a) 模型尺寸图; (b) 石墨烯与基底吸附初始模型; (c) 铜基底以 5 m/s的
速度匀速靠近石墨烯, 即石墨烯吸附过程; (d) 铜基底以 5 m/s的速度远离石墨烯, 即石墨烯剥离过程
Fig. 1. Model for the graphene sheet adsorbed by the copper substrate: (a) Graphene sheet model; (b) the
initial model of graphene-copper substrate system; (c) the process of graphene adsorption with the moving
speed of the copper substrate of 5 m/s; (d) the graphene stripping process with the speed of the copper
substrate of 5 m/s.

2.2 模拟细节及参数设置

本文中分子动力学模拟的时间步长设为

0.001 ps (1 ps = 10−12 s). 分子动力学模拟系
统中x, y, z均采用非周期性边界条件. 采用二阶
AIREBO势能函数 [19]来描述石墨烯上碳原子之间

的相互作用. 采用精确的嵌入原子势 [20,21] 描述铜

原子之间的相互作用, 其形式如下:

U =
∑
i

Fi

(∑
j ̸=i

ρi(rij)

)
+

1

2

∑
j ̸=i

ϕij(rij), (1)

式中, ρi是第 i个原子所在位置处的电子密度,
Fi(ρi)为镶嵌能函数, rij为原子 i与原子 j之间的
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距离; ϕij(rij)为两体中心势. 本文采用Lennard-
Jones (LJ)势 [22]描述石墨烯碳原子和铜原子之间

的相互作用, 其表达式如下:

ULJ(rij) = 4ε

[(
σ

rij

)12

−
(

σ

rij

)6]
, (2)

式中, ε为势阱深度, σ为平衡距离, rij为原子 i与

原子 j之间的距离. 对于碳 -铜相互作用, 是通过
Lorentz-Berthelot方程混合法则求得出的, 其中,
εCuC = 0.02578 eV, σCuC = 3.0825 Å [23], 该参数
在Guo等 [23]通过分子动力学模拟铜纳米线在缺陷

碳管中的结构演变研究中得到了很好的验证, LJ
的截断半径设为 8 Å. 为了让模拟更加接近自然
状态, 在石墨烯与铜基底相互作用之前, 系统将会
弛豫 100 ps. 文中所获得的分子动力学数据均为
10 ps时间内进行统计平均的结果.

3 结果分析与讨论

为了探究铜基底表面凹槽的几何特征尺寸对

石墨烯吸附作用的影响规律, 首先模拟研究了凹槽
深度对石墨烯吸附特性的影响. 初始情况下, 保持
凹槽宽度为 4 nm不变, 而凹槽深度变化分别为 0
(无凹槽), 0.256, 0.362, 0.572, 0.722, 0.922 nm, 相
当于每次去除一层铜原子, 此处用d 表示基底凹槽

的深度. 模拟石墨烯吸附基底的过程是通过给铜基
底施加 5 m/s的速度使之匀速靠近石墨烯, 待达到
石墨烯与基底之间的平均距离之后, 铜基底停止运
动, 从而获取该模拟周期内铜基底对石墨烯的吸附
作用力随距离的变化. 下文中用D表示石墨烯固

定端与铜基底上表面之间的垂直距离, 用H表示铜

基底表面凹槽的宽度, 用d表示铜基底表面凹槽的

深度. 图 2 (a)给出的是石墨烯吸附过程中不同凹
槽深度情况下的吸附作用力随距离D的变化. 为
了深入发掘基底对石墨烯的吸附特性, 同时给出了
石墨烯在吸附过程中的微观构型, 如图 3 (a)—(c)
所示. 从图 2 (a)可以看出, 当D = 0.82 nm时, 开
始出现微弱的吸附力, 此时石墨烯表面波动较明
显 (图 3 (a)); 随后, 继续缩小铜基底与石墨烯之间
的距离, 石墨烯与基底之间的吸附力几乎呈线性
趋势迅速增大 (在吸附力出现突变处, 加密了位移
在 0.70—0.82 nm的数据点, 如图 2 (b)所示), 直到
当D = 0.72 nm时, 由于凹槽上方的石墨烯吸附到
凹槽内 (图 3 (c)), 而靠近石墨烯两固定端处的石墨
烯产生局部拉应力, 导致此时石墨烯与基底之间的

作用力达到最大值; 最后, 随着石墨烯与基底之间
距离继续减小, 吸附结构逐渐趋于稳态 (图 3 (c)),
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图 2 (a) 固定边界条件下, 凹槽宽度为 4 nm时, 具有
不同凹槽深度的基底对石墨烯的吸附作用力随其间距D

的变化, D范围变化为 0.9—0.316 nm; (b) 为D区间在

0.70—0.82 nm时的局部放大图
Fig. 2. (a) The adsorption force between graphene and
Cu substrate as a function of D for different depths of
the groove with the width of 4 nm and D changing in
the range of 0.9–0.316 nm, and the two boundaries of
the graphene sheet in x direction are fixed boundary
condition; (b) the local view with D in the range of
0.70–0.82 nm.

图 3 石墨烯与基底吸附作用过程中, 其间距D在

(a) 0.82, (b) 0.72 和 (c) 0.35 nm时系统的微观构型
Fig. 3. The configurations of the system for the
graphene-substrate distance D of (a) 0.82, (b) 0.72
and (c) 0.35 nm in the absorption process.
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相应的吸附力也逐渐减小并趋于稳定. 从图 2 (a)
还可以发现, 吸附作用力最大的位置在距离D约为

0.72 nm处, 从而获得在D = 0.72 nm处的最大吸
附作用力随凹槽深度的变化, 如图 4 (a)所示. 随着
凹槽深度的逐层加深, 吸附力也随之增大; 当凹槽
深度d增加到 0.572 nm (即3层铜原子厚度)时, 吸
附力最大,约为133×10−9 N.当继续增加凹槽深度
时, 吸附作用力将迅速减小, 此时石墨烯距离凹槽
底部的距离已经超出截止半径的大小, 所以石墨烯
不能完全嵌入并铺展在凹槽的底部 (图 5 (a)—(e)).
我们同时考虑了凹槽宽度变化对石墨烯吸附作用

的尺寸效应, 将凹槽宽度固定为 8 nm不变, 同样改
变凹槽深度, 获取在D = 0.72 nm处的最大吸附作
用力随凹槽深度的变化曲线, 如图 4 (b)所示, 结果
发现, 基底对石墨烯的最大吸附作用力仍然发生在
凹槽深度d = 0.572 nm的情况, 且与凹槽宽度为
4 nm时具有相似的变化趋势.
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D=0.72 nm, H=8 nm

D=0.72 nm, H=4 nm

图 4 (a) D = 0.72 nm, 槽宽H为 4 nm时, 最大吸附作
用力随深度 d的变化; (b) D = 0.72 nm, 槽宽H为 8 nm
时, 最大吸附作用力随深度 d的变化

Fig. 4. (a) The maximum adsorption force as a func-
tion of the depth of groove d for D = 0.72 nm and the
groove width H = 4 nm; (b) the adsorption force as
a function of the depth of groove d for D = 0.72 nm
and H = 8 nm.

机械剥离法是石墨烯基底转移技术中的重要

方法, 因此我们模拟研究了石墨烯从带有凹槽的铜
基底上剥离过程中的吸附作用特性. 通过给铜基底
施加恒定的速度为 5 m/s, 且保持石墨烯两端固定,
使铜基底匀速脱离石墨烯, 由于石墨烯两端固定,
石墨烯从两端向中间逐渐从基底上剥离. 图 6给出
的是不同凹槽深度情况下, 石墨烯剥离过程中的吸
附作用力随距离D的变化. 可以看出, 起初随着距
离的增大, 石墨烯与基底之间吸附力逐渐增大, 而
当距离D增加到某一临界值Fc时, 石墨烯与基底
之间的吸附力迅速减小至消失, 说明此刻石墨烯已
从基底上完成了剥离过程. 重要的是, 石墨烯完全
剥离的临界作用力Fc随凹槽深度的变化呈现先增

大后减小的趋势, 且没有凹槽时的剥离临界作用
力Fc大于凹槽深度大于 0.572 nm时的情况, 且在
凹槽深度为 0.362时临界剥离作用力最大 (见表 1 ).
说明石墨烯与凹槽基底的吸附作用力取决于石墨

烯与基底的相互作用能, 而对于近似各向同性的石
墨烯与单晶铜界面, 其相互作用能随界面接触面积
增加而增大. 凹槽深度的增加, 增大了石墨烯与基
底的接触面积, 因此临界剥离作用力逐渐增加; 而
当深度大于0.572 nm时,由于石墨烯不能完全吸附
在基底的凹槽内, 导致界面接触面积甚至低于无凹
槽的情况, 因此临界剥离作用力也相应低于无凹槽
的情况.

图 5 D = 0.35 nm, 凹槽宽度为 4 nm时, 不同的凹槽深
度 (0.256—0.922 nm)下石墨烯与铜基底吸附之后的稳态
构型

Fig. 5. In the case of groove width of 4 nm, the steady
configurations of the absorbed graphene at the dis-
tance D of 0.35 nm for the groove depth changing in
the range of 0.256–0.922 nm.
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图 6 石墨烯剥离基底过程, 不同凹槽深度下石墨烯
与铜基底之间吸附力随距离D的变化, D范围变化为

0.316—2.916 nm, 凹槽深度变化范围为 0—0.922 nm,
0表示没有凹槽的情况
Fig. 6. In the graphene stripping process, the adsorp-
tion force between graphene and substrate as a func-
tion of D for different depths of grooves which are
changed ranging from 0–0.922 nm; zero is representa-
tive of no-groove-substrate system.

表 1 不同凹槽深度 d的临界剥离作用力Fc参数表

Table 1. The parameter table of critical adsorption
force Fc with different depths of grooves.

d/nm Fc/10−9 N

0 −164.18

0.256 −236.32

0.362 −278.32

0.572 −236.98

0.722 −157.47

0.922 −156.82

由上述结果可知, 对于宽度为 4 nm的凹槽基
底, 当凹槽深度为 0.572 nm (即三层铜原子厚度)
时, 石墨烯与铜基底之间的吸附作用最强. 紧接着,
保持凹槽深度为 0.572 nm不变, 研究凹槽宽度H

的变化对吸附作用力的影响规律. 图 7 (a)给出了
凹槽宽度在 0—5.607 nm之间变化时, 凹槽基底对
石墨烯的吸附作用力随距离D的变化, 由于在距离
D为 0.70—0.82 nm范围内的吸附力出现突变, 我
们同样加密了该范围内的数据点, 如图 7 (b)所示.
结果表明, 吸附作用力随其二者间距的变化曲线大
致可以分成两组: 第一组是凹槽宽度低于2.717 nm
时, 该结构的基底与石墨烯之间的吸附作用变化趋
势一致, 且作用力相对较小, 其吸附力的最大值约
为120 × 10−9 N; 第二组是基底表面的凹槽宽度大
于2.717 nm时,凹槽基底与石墨烯之间的吸附作用

曲线几乎重叠, 且吸附力明显高于第一组的情况,
其吸附作用力的最大值约为 137 × 10−9 N. 为了深
入挖掘这两组情况的吸附作用变化机理, 图 8给出
了不同凹槽宽度情况下石墨烯与凹槽基底系统的

吸附稳态构型. 显然, 当铜基底表面凹槽宽度为
1.996和2.717 nm时,由于凹槽宽度较窄,石墨烯并
未被吸附到基底凹槽内; 而当铜基底表面的凹槽宽
度大于 2.717 nm时, 石墨烯均完全被吸附在基底
的凹槽内. 对于石墨烯未被吸附进入凹槽内的情况
(H 6 2.717 nm), 由于凹槽宽度的变化引起石墨烯
与凹槽基底接触面积的略微变化, 进而导致凹槽宽
度H为 1.996 和 2.717 nm时吸附作用力变化曲线
没有完全重合; 而对于石墨烯完全吸附凹槽内部的
情况 (H > 2.717 nm), 凹槽宽度的变化没有改变石
墨烯与凹槽基底的接触面积, 因此该组四条吸附作
用力变化曲线完全重合.
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图 7 (a)石墨烯吸附过程中, 不同凹槽宽度下石墨烯与凹
槽基底之间的吸附作用力随其间距D的变化, D变化范
围为 0.9—0.316 nm; (b) 为D区间在 0.70—0.82 nm 时
的局部放大图

Fig. 7. (a) The adsorption force between graphene
and grooved substrate as a function of D for different
width of grooves in the graphene adsorbing process,
and D is changed ranging from 0.9 nm to 0.316 nm;
(b) the local view with D in the range of 0.70–0.82 nm.
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图 8 当铜基底表面凹槽深度为 0.572 nm, 宽度分别为
(a) 1.996, (b) 2.717和 (c) 3.439 nm时的石墨烯吸附的
稳态构型

Fig. 8. Configurations of graphene adsorbing on the
copper substrate for the groove width of (a) 1.996,
(b) 2.717 and (c) 3.439 nm respectively, while keeping
the groove depth of 0.572 nm as a constant.

同样地, 保持凹槽深度为 0.572 nm不变, 考
虑了铜基底凹槽宽度H在石墨烯剥离过程中的影

响, 并对其在剥离过程中的吸附作用力及微观构
型进行了研究. 从图 9可以看出, 当铜基底表面
凹槽宽度为 1.996和 2.717 nm时, 由于石墨烯没有
被吸附在基底的凹槽内, 石墨烯在剥离铜基底的
过程中产生的吸附作用几乎一致, 当吸附力达到
160 × 10−9 N时, 石墨烯完成剥离过程, 吸附作用
迅速减小并最终消失; 而当铜基底表面凹槽宽度H

大于 2.717 nm时, 由于此时的石墨烯与基底在吸
附过程中可以完全被吸附于基底凹槽内, 石墨烯
在剥离铜基底过程中所受的吸附作用力明显强于

H 6 2.717 nm的情况. 此外, 还可以发现, 当二者
间距D小于 1.75 nm时, 基底表面凹槽宽度变化对
吸附作用的影响不明显, 而当间距D大于 1.75 nm
时, 随着基底凹槽宽度的变宽, 石墨烯在剥离过程
中所受到的吸附作用力呈现增强的趋势.

从上述研究我们发现, 对于在x方向上固定边

界条件的石墨烯, 当基底凹槽的深度为 0.572 nm
不变, 石墨烯与基底之间的吸附作用力主要取决石
墨烯与基底凹槽之间相互作用的微观构型, 且宽度
在 2.717 nm附近变动时, 出现了由未吸附进入到
完全吸附进入凹槽的转变. 由此, 我们进一步探索
了基底凹槽深度固定、宽度在 2.0—3.1 nm范围内
变化时石墨烯在基底凹槽内的吸附稳态构型, 如
图 10所示. 当基底凹槽宽度为 2.0 nm时, 石墨烯
完全不能吸附于基底凹槽内, 而当基底凹槽宽度为
2.5, 2.7和 2.9 nm时, 石墨烯只能局部吸附于基底
的凹槽内, 直到基底凹槽宽度增大至 3.1 nm时, 石
墨烯可以完全吸附于凹槽内, 并且从吸附构型图中
能够发现随着基底凹槽宽度缓慢增大, 能够吸附进

入基底凹槽内的面积越大. 此外, 石墨烯在凹槽内
发生局部吸附的过程中, 其自身经历了从凹槽两端
逐步向中间吸附, 直至完全吸附于凹槽内的过程.
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图 9 石墨烯剥离过程中, 不同凹槽的宽度下石墨烯
与铜基底之间吸附力随间距D的变化, D范围变化为

0.316—2.56 nm
Fig. 9. The adsorption force between graphene
and substrate as a function of D for different
width of grooves in the graphene stripping pro-
cess. D is changed ranging from 0.316 nm to 2.56 nm.

(a) (b)

(c) (d)

(e)

图 10 石墨烯吸附基底过程, 凹槽深度为 0.572, H在 (a) 2.0,
(b) 2.5, (c) 2.7, (d) 2.9, (e) 3.1 nm时的吸附构型
Fig. 10. Configurations of graphene adsorbing on the cop-
per substrate where the depth of grooves is 0.572 nm and
H is changed at (a) 2.0, (b) 2.5, (c) 2.7, (d) 2.9, (e) 3.1 nm.
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以上研究结果都是基于石墨烯在x方向上两

侧施加固定边界条件下获取的, 而石墨烯在与基底
表面凹槽相互作用时, 该固定边界条件必然会导致
石墨烯面内产生残余应力, 从而引发石墨烯与基
底凹槽的吸附作用微观构型的变化. 于是, 我们研
究了石墨烯在自由边界条件下石墨烯与带有凹槽

的基底表面的吸附作用特性. 为了直观地观察到
石墨烯边界处的影响, 重新构建了石墨烯模型, 如
图 11 (a)所示, 其在x-y平面内的大小为 15.26 nm
× 15.33 nm, 石墨烯整体处于自然弛豫状态, 边
界均不固定. 结果表明, 即使铜基底表面凹槽的宽
度小至 1.084 nm, 石墨烯仍可以完全被吸附于基
底凹槽内, 图 11 (b)所示, 而随着铜基底表面凹槽

的宽度继续减小至 0.723 nm, 此时凹槽宽度非常狭
窄, 凹槽吸附作用不能克服石墨烯在狭窄凹槽处变
形的弯曲能, 从而未能吸附至凹槽内, 如图 11 (c)
所示. 并且, 与两端固定边界条件下的石墨烯吸
附现象不同的是, 石墨烯在凹槽处的吸附变形导
致石墨烯边界在吸附之后均向凹槽中心位置缩进,
(图 11 (d)和图 11 (e)), 从而降低了固定边界吸附过
程中需要克服预紧力的影响. 由于石墨烯的边界效
应将对石墨烯与其他材料的界面相互作用特别是

摩擦特性具有重要的影响, 因此, 自由边界条件下
石墨烯与凹槽基底的相互作用特性随凹槽几何参

数的变化规律有待于在将来的工作中进一步讨论.

图 11 石墨烯两端不固定, 铜基底凹槽深度为 0.572 nm、宽度为 2 nm 时, 基底与石墨烯之间的吸附现象 (a) 模型尺寸;
宽度分别为 (b) 1.084, (c) 0.723 nm 时的石墨烯吸附的稳态构型; 石墨烯吸附基底的 (e)前、(d)后对比图, 虚线为石墨烯吸
附前后的其边界位置的变化

Fig. 11. The process of graphene adsorbing on the substrate with the depth of groove is 0.767 nm for the graphene
is unfixed: (a) The dimensions of the model; configurations of graphene absorbing on the copper substrate for H

of (b) 1.804, (c) 0.723 nm; image contrast of unfixed graphene adsorbing on the substrate (d) before and (e) after.
The dashed lines represent the changes of the location of the graphene edges.

4 结 论

本文采用分子动力学方法对凹槽铜基底表面

上的单层石墨烯吸附特性进行了研究, 通过改变铜
基底表面凹槽的几何特征尺寸, 系统地模拟并研究
了石墨烯在凹槽基底上吸附和剥离的两个过程中

其吸附作用力随二者间距和凹槽深度、宽度的变化

规律. 在石墨烯吸附过程中, 对于固定边界条件下
的单层石墨烯, 基底表面的凹槽宽度固定不变时,
凹槽基底对石墨烯的吸附力随二者间距的减小, 呈
现先增大后减小的趋势; 其最大吸附力随凹槽深度

的增加而增大, 而当凹槽深度继续增大至石墨烯未
能吸附进入凹槽底部的临界值时, 最大吸附力迅速
减小. 在石墨烯剥离过程中, 石墨烯与凹槽基底的
相互作用力随着二者间距的增加逐渐增大, 当达到
某一临界值后突然急剧减小至消失. 从模拟结果得
出, 该临界值即为石墨烯完全从基底上剥离的临界
作用力. 石墨烯完全剥离的临界作用力随凹槽深度
的增加, 同样呈现先增大后减小的趋势, 且与剥离
前石墨烯的吸附稳态构型有关. 当基底表面凹槽的
深度固定不变时, 吸附和剥离过程中石墨烯 -基底
之间的吸附力随间距的变化规律取决于石墨烯能

否被凹槽完全吸附在凹槽内部, 变化趋势依据石墨
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烯 “完全吸附在凹槽内部”和 “覆盖在凹槽之上”两
种情况清晰地分成了两组, 且每一组中的石墨烯与
基底之间的吸附作用力都与二者的相互作用面积

有关. 此外, 我们还发现石墨烯的固定边界条件所
产生的其自身面内拉应力明显限制了石墨烯吸附

进入凹槽内部的行为, 并初步探讨了自由边界条件
下石墨烯能够吸附进入表面凹槽的临界宽度. 研究
结果不仅可为石墨烯与织构基底的转移和剥离技

术提供理论基础, 并将可能为基于石墨烯的纳米器
件制作和表面修饰提供帮助.
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Abstract
The two-dimensional material graphene is usually required to be transferred on the target substrate for some special

applications, thus it is important to understand the adsorption properties in the graphene transferring and stripping
processes. In this paper, the adsorption properties of a single-layered graphene on the grooved copper substrate are
investigated using molecular dynamics simulations. The influence of geometric characteristic size of the groove on the
adsorption force of the graphene deriving from the substrate is explored. For the fixed boundary conditions of the
graphene, the adsorption force increases up to maximum and then decreases with reducing the distance between the
graphene and substrate in the adsorbing process. The maximum adsorption force increases with groove depth increasing,
with the groove width kept constant. Nevertheless, as the groove depth increases continuously, the adsorption force
decreases greatly until the graphene cannot be adsorbed into the groove. In the graphene stripping process, the critical
force that can strip the graphene completely from the substrate increases first and then decreases with the increase of
the groove depth, which is also dependent on the steady adsorbing configuration of the system before stripping. With
the groove depth kept constant, the magnitude of the adsorption force between the graphene and substrate is determined
by the steady adsorbing configuration of the graphene in the groove region. The adsorption force versus the distance
between the graphene and the grooved substrate can be divided into two groups according to whether the graphene can
be adsorbed into the groove. In both adsorbing and stripping processes, the adsorption force for the graphene adsorbed
into the groove is obviously larger than that for the graphene covered on the groove. Moreover, the influence of the
boundary condition of the graphene on the adsorption properties in the groove region on the substrate is considered
preliminarily. It indicates that the tensile plane stress within the graphene sheet induced by the fixed boundaries can
hinder the graphene from being adsorbed into the groove. The findings may be helpful for the graphene-based fabrication
of nano-apparatus and functionalized surface modification.
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