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Abstract: The oscillate behavior of graphite oscillators with different interlayer spacing was presented by molecular 
dynamics simulation method. The interaction force between carbon atoms was modeled by using the Tersoff-Brenner 
potential coupled with the Lennard-Jones potential. The results show that the effect of interlayer spacing on oscillate 
behavior of graphite oscillator is very obvious, and with the increase of interlayer spacing, the energy dissipation of 
graphite oscillator gradually decreases. When the interlayer spacing of graphite is 0.32 nm, the vibration amplitude of 
graphite oscillator decreases rapidly due to higher interlayer friction. In addition, the oscillation frequency of graphite 
oscillator decreases with increasing interlayer spacing when the interlayer spacing is bigger than 0.32 nm. The general 
conclusions derived from this work may provide a guideline for the design of high performance oscillator.  
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摘 要：用分子动力学方法研究了层间距对石墨振荡器振荡性质的影响。在分子动力学模拟中，采用 Tersoff- 

Brenner 势结合 Lennard-Jones 势描述碳原子之间的相互作用。计算结果表明：层间距对石墨振荡器振荡性质的

影响非常明显，随着层间距的增大石墨振荡器振荡的能量损耗越来越小。当石墨层间距为 0.32 nm 时，由于石

墨层间摩擦力的急剧增大，石墨振动振幅迅速减低。当石墨层间距大于 0.32 nm 时，石墨振荡器的振荡频率随

着层间距的增大而减少。研究结果为设计高性能的振荡器提供了一定的理论依据。 
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1. 引言 

随着纳米材料、新兴纳米理论及纳器件结构的快

速发展，纳机电系统(NEMS)被认为是 21 世纪广泛应

用的新兴技术。纳机械振荡器是 NEMS 中最重要的基 

本器件之一。多年来人们致力于制造高频率纳米振荡

器，然而要获得 10 亿赫兹机械振荡器仍是一个挑战。

实验发现[1,2]，多壁碳纳米管的管间摩擦力很小，且将

内管抽出并释放后内管可以自动缩回。Zheng 等[3,4]

人在此基础上，提出了利用多壁碳纳米管制作 10 亿 *资助信息：国家自然科学基金(10902083)的资助。 
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赫兹机械振荡器的理论预测。随后，国内外学者对碳

纳米管高频振荡器的相关领域进行了广泛研究[5-10]。

Guo 等人[11]用分子动力学模拟方法研究了双壁碳纳

米管振荡器的能量耗散，并对其微观机理进行了分

析。谢芳等人[12]模拟了三种碳纳米管振荡器内管的振

动运动，并对内管的运动举止进行了详细的描述和分

析。Song 等人[13]研究了 C60 在单壁碳纳米管中的振

荡举止，并揭示了碳纳米管的半径和缺陷对其振荡性

质影响的微观机制。 

当前，研究人员主要集中在对碳纳米管高频振荡

器的研究，而对同样具有抽片和自缩现象的单晶材料

石墨的相关研究仍然不多[14]。本文采用分子动力学模

拟方法研究了层间距对石墨振荡器振荡行为的影响，

并对计算结果进行了详细的分析和讨论。 

2. 模拟方法和模拟过程 

采用分子动力学模拟方法进行计算机模拟，其结

果是否准确的关键在于原子间相互作用势函数的选

取。在模拟计算中，本文采用第二代 Tersoff-Brenner

势[15]结合 Lennard-Jones 势[16]描述碳原子之间的相互

作用。有 N 个原子组成的系统，其总能量为： 
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其中 用来描述碳原子间的共价键相互作

用，其具体形式为： 
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式中  c ijf r 为碳原子相互作用截断函数，用于控制计

算过程中计算域的大小。  R ijV r 、 分别为 粒

子和 粒子相互作用的排斥势和吸引势。

 A ijV r i

j ijb 是一个与

碳原子键角有关的函数。 

而 LJ
ijE 用来描述碳原子间的非共价键相互作用，

其形式为： 
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其中，参数  和 分别为 4.2038 × 10−3 eV 和 0.34 nm。

在模拟中，只有当碳原子间共价键相互作用为零的时

候，才考虑原子间的非共价键相互作用。 

分子动力学模拟选用微正则系综(NVE)。模拟算

法采用 Verlet 蛙跳法，该算法的优点是使用简便，占

用存储量少。模拟采用我们用 C 语言结合 OpenMP 编

制的并行代码。在模拟中，时间步长设定为 0.5 fs。

石墨的初始模型为 5 层的圆柱形结构，每层石墨的直

径为 3.2 nm。为了研究层间距对石墨振荡器振荡行为

的影响，本文研究了层间距在 0.32~0.45 nm 范围内的

10 个模型。初始模型如图 1 所示。模拟过程为：先对

初始结构进行无约束弛豫，使系统达到稳定的自由

态；固定上下各两层碳原子，把中间层原子沿着 x 轴

正方向抽出 0.55 nm 后从静止开始释放，然后弛豫

100,000 步。 

3. 模拟结果与讨论 

图 2 显示了石墨层间距为常规间距 0.34 nm 时，

石墨振荡器动能和势能随着振荡时间的变化曲线。 
 

 
Figure 1. Computational model: (a) Side view; (b) Vertical view 

图 1. 计算模型：(a) 侧视图；(b) 俯视图 

 

 

Figure 2. Variation of the kinetic energy and potential energy of 
the oscillatory with time 

图 2. 石墨振荡器动能和势能随时间的变化曲线 
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从图 2 可以看出，石墨振荡器动能和势能的振幅

随着振荡时间逐渐减少。这是由于在振荡中，石墨中

间层的一部分动能和势能不可避免的要转化为随机

的热振荡能，从而导致了石墨振荡器能量的耗散。从

图 2 可以看出，振荡器的动能和势能均有严格的对应

的关系：动能最大时对应势能最低，动能最小时对应

势能最高，即动能和势能做交替变化和互换的过程。 

为了研究层间距对石墨振荡器振荡行为的影响，

图 3 显示了层间距为 0.32 nm，0.34 nm，0.36 nm，0.45 

nm 的四个石墨模型，中间层在 x 方向的质心位置随

振荡时间的变化曲线。从图可以看出，层间距对石墨

振荡行为的影响非常明显。当石墨层间距为 0.32 nm

时，石墨振荡器的能耗耗散非常明显，石墨振荡器振

幅迅速变小，而且振幅的变化没有规律。这主要由于

石墨层常规间距约为 0.34 nm，当层间距小于 0.34 nm

后，层间摩擦力急剧增加使得中间层石墨的滑行阻力

增加，导致了能量的严重耗散，从而使得石墨振荡器

振幅下降。而当层间距大于 0.34 nm 后，由于层间摩

擦力的减少，使得石墨振荡器的能量衰减不明显，其

振荡振幅基本保持不变。而且从图 3 可以发现，当石

墨层间距大于 0.36 nm 后，随着层间距的增加，石墨

振荡器的能量衰减幅度变化不大。 

图 4 显示了层间距为 0.32 nm、0.34 nm、0.36 nm、

0.45 nm 的四个石墨模型，中间层在 y 方向的质心位

置随振荡时间的变化曲线。从图 4 可以看出，当层间

距等于 0.36 nm 和 0.45 nm 时，石墨振荡器在 y 方向

的侧滑幅度非常小。而当层间距为 0.32 nm 和 0.34 nm

时，中间层在 y 方向的侧滑则非常明显，这也是层间 
 

 

Figure 3. Variation of the x centroid position of the oscillatory with 
time 

图 3. 振荡器中间层在 x 方向的质心位置随时间的变化曲线 

距为 0.32 nm 和 0.34 nm 时，石墨振荡器中间层在 x

方向振幅衰减较快的另一个重要原因。 

从图 3 也可以看出，当层间距大于 0.32 nm 后，

随着层间距的增大，石墨振荡器的振荡频率逐渐减

少。由模拟数据可计算出层间距为 0.34 nm，0.36 nm，

0.45 nm 的石墨振荡器振荡频率分别为 220.3 GHz，

209.8 GHz 和 145.8 GHz。为了解释这种现象，图 5 给

出了层间距为 0.36 nm 和 0.45 nm 的石墨振荡器其中

间层在 x 方向的受力随时间的变化曲线。从图 5 可以

看出，层间距为 0.36 nm 和 0.45 nm 的石墨振荡器中

间层的最大力分别为 1.13 nN 和 0.57 nN。这种力来源

于上下层原子对中间层原子的范德华力。从我们模拟

的 10 组数据可以得出，随着层间距的增大，上下层

原子对中间层在 x 方向的最大范德华力逐渐减小。这

是随着层间距的增大，石墨振荡器振荡频率减小的根

本原因。 
 

 

Figure 4. Variation of the y centroid position of the oscillatory with 
time 

图 4. 振荡器中间层在 y 方向的质心位置随时间的变化曲线 

 

 

Figure 5. Variation of the force in x direction of the oscillatory with 
time 

图 5. 振荡器中间层在 x 方向的受力随时间的变化曲线 

Open Access 173 



层间距对石墨振荡器振荡行为影响的分子动力学模拟 

Open Access 174 

4. 结论 

本文用分子动力学模拟方法研究了层间距对石

墨振荡器能量耗散和振荡频率的影响。模拟过程中，

采用Tersoff-Brenner和Lennard-Jones势函数相结合描

述原子间的相互作用。研究结果表面：常规层间距的

石墨振动器的振动频率可达 220.3 GHz；当层间距小

于 0.34 nm 时，振荡器的能量耗散非常明显，而当层

间距大于 0.34 nm 后，随着层间距的增大，石墨振荡

器的能量耗散幅度变化不大；当层间距大于 0.32 nm

后，随着层间距的增大，石墨振荡器的振荡频率逐渐

减小。本文的研究结果为设计纳米级高频振荡器提供

了一定的理论依据。 
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