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Рассчитаны толщина и удельная энергия когезии сандвич-структуры в виде бислойного графена с

плотноупакованными молекулами C60 внутри. Полученные значения параметров (1.32 nm и 0.358 J/m2)
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графиту.
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В экспериментальных [1–3] и теоретических [4–8] ра-
ботах изучались свойства такого гибридного углеродно-

го наноматериала, как бислойный графен с молекулами

фуллерена C60 внутри. Достаточно много современных

сведений о различных фуллерен-графеновых структурах

представлено в обзоре [9]. Отметим, что в качестве

методов получения сандвич-структур, состоящих из гра-

феновых листов и молекул фуллерена, используются

термическое испарение, интеркалирование и химические

реакции. Основным инструментом теории уже тради-

ционно является компьютерное моделирование с приме-

нением методов молекулярной динамики и функционала

электронной плотности.

В настоящей работе предлагается аналитический ме-

тод расчета сандвич-структуры на основе бислойного

графена и молекул фуллерена С60. Метод основан на

континуальном приближении для потенциалов межатом-

ного взаимодействия. Суть заключается в усреднении

парного межатомного потенциала по поверхностям и

объемам взаимодействующих компонентов. Такое усред-

нение представляется вполне оправданным, так как мо-

лекулы C60 в межплоскостном пространстве могут быть

ориентированы случайным образом по вращательным

степеням свободы (см. [1]). Данный метод использовался

нами в [10,11] для расчета систем, содержащих углерод-

ные нанотрубки, фуллерены и нанолуковицы.

Будем рассматривать плотноупакованный монослой

молекул фуллерена C60, который находится между двумя

идеальными листами графена. Слоевая концентрация

молекул равна 2/(
√
3a2), где a = 1.01 nm — расстояние

между центрами соседних молекул. Предполагается, что

в системе отсутствуют какие-либо деформации. В ка-

честве парного потенциала воспользуемся формулой

Леннарда−Джонса, которую запишем в виде

φ(r) = D
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)12

− 2
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]

, (1)

где D = 3.202 eV и r0 = 0.3985 nm — глубина потен-

циальной ямы и равновесное расстояние для двух ато-

мов углерода. Численные значения параметров потен-

циала взяты из работы [12], в которой методом моле-

кулярной динамики изучались свойства смеси молекул

фуллерена с монооксидом углерода. Удельная энергия

графен−графен есть

W1(z ) = 2πn2
s

∞
∫

z

φ(r)rdr, (2)

где z — расстояние между двумя плоскостями графена,

ns = 3.82 · 1019 m−2 —поверхностная плотность атомов

графена. После подстановки (1) в (2) и интегрирования

получаем
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s Dr20
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. (3)

Из условия равновесия dW1(z )/dz = 0 при z = z 0 нахо-

дим основные параметры бислойного графена— равно-

весное межплоскостное расстояние и удельную энергию

когезии:

z 0 =
r0
6
√
2
, WG = −W1(z 0) =

6πD(ns z 0)
2

5
. (4)

Учитывая численные значения параметров парного по-

тенциала, получаем z 0 = 0.355 nm и WG = 0.356 J/m2.

Значение параметра z 0 почти совпадает с межплос-

костным расстоянием в графите 0.35 nm; удельная

энергия когезии хорошо согласуется с эксперимен-

тальным значением удельной энергии скола графита

0.37± 0.01 J/m2 [13]. Данные оценки позволяют сделать

заключение о надежности выбранных численных значе-

ний параметров потенциала (1).
Чтобы найти удельную энергию взаимодействия слоя

молекул C60 с графеном, требуется усреднить парный
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потенциал по сферической поверхности молекулы и бес-

конечной плоскости. Это приводит к общему выражению

вида
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(5)

где z — расстояние от центра молекул фуллерена до

плоскости графена, R = 0.355 nm — радиус молекулы

фуллерена C60. Вычисление (5) с учетом (1) дает
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Формулы (3) и (6) позволяют определить равновесную

конфигурацию рассматриваемой сандвич-структуры.

В аддитивном приближении полная удельная энергия

системы равна

W (z ) = W1(2z ) + 2W2(z ). (7)

Условие равновесия dW (z )/dz = 0 при z = z 0 с учетом

(3), (6) и (7) сводится к нелинейному уравнению
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F(n, m, y) = yn(m − y6),

C =
2
√
3r0

Ra2ns
= 0.1.

Уравнение (8) решалось итерационным методом се-

кущих с точностью до трех знаков после запятой.

Вычисленные равновесные параметры наноструктуры:

толщина d = 2z 0 = 1.32 nm; удельная энергия когезии

WGF = −W (z 0) = 0.358 J/m2. Под когезией в данном

случае нами понимается взаимное сцепление составных

частей наноструктуры — двух листов графена и слоя

молекул С60. Значение d согласуется с эксперименталь-

ными данными из работы [3], по которым толщина

бислойного оксида графена, заполненного молекулами

фуллерена, находится в интервале 0.91−1.56 nm. Как и в

случае простого бислойного графена, удельная энергия

когезии здесь оказывается близкой по своему значению

к удельной энергии скола графита.

Таким образом, на основании данных настоящей ра-

боты приходим к нетривиальным выводам: 1) несмотря

на существенное различие в толщине (почти в 4 раза),
удельная энергия когезии бислойного графена с плот-

ноупакованным слоем молекул фуллерена C60 внутри

практически равна удельной энергии когезии простого

бислойного графена (WGF ≈ WG); 2) радиус молекулы

фуллерена C60 и межплоскостные расстояния в графите

и простом бислойном графене с высокой точностью

совпадают друг с другом.
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