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摘  要 

石墨烯是石墨的片层结构，是现阶段材料和凝聚态学科主要的研究对象之一，具有优良的性能和独特的

结构，同时拥有较为广阔的发展前景。因此针对石墨烯物理特性的研究已成为当下极为重要的一部分。

本研究主要采用分子动力学方法模拟了石墨烯纳米带受压形变后弯曲振动的动力学过程。探讨了石墨烯

纳米带结构尺寸、温度、旋转角度和层旋转模式对其振动频率的影响。仿真结果表明，石墨烯纳米带的

谐振频率随着其结构尺寸、温度、旋转角度和层旋转模式的变化，其谐振频率总是出现一定程度的波动，

其中长度是影响石墨烯纳米带振动频率的最重要因素，而层数、温度、旋转角度和层旋转模式对振动频

率有一定的影响，振动频率受石墨烯纳米带宽度的影响较小。 
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Abstract 
Graphene is a lamellar structure of graphite and it is one of important research objects in the cur-
rent materials and condensed matter disciplines. It has a wide range of development prospect due 
to its unique structure and excellent properties. Therefore, the research on the physical proper-
ties of graphene has become a particularly important part of the present. In this study, the mole-
cular dynamics method was mainly used to simulate the dynamic process of bending vibration of 
graphene nanoribbons after compressive deformation. The effects of structure size, temperature, 
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rotation angle and layer rotation mode on the vibration frequency of the graphene nanoribbon 
were studied. The simulation results demonstrate that the resonant frequency of graphene nano-
ribbons always fluctuates to a certain extent with the changes in its structure size, temperature, 
rotation angle and layer rotation mode, and the length is the most important factor affecting the 
vibration frequency of graphene nanoribbons. And the number of the layer, temperature, rotation 
angle and layer rotation mode have a certain influence on the vibration frequency, which is influ-
enced slightly by the width of the nanoribbon. 
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1. 引言 

近十年来，石墨烯凭借其独特的性能始终是当前研究的热点。其优良的性能和独有的结构使得研究

人员继续对其进行进一步的探索研究[1] [2] [3] [4]。由于石墨烯材料二维结构的独特性，使其对周围环境

非常敏感，并表现出许多新颖的物理和化学性质，因而在电子器件[5] [6] [7]、复合材料[8] [9] [10]、光电

器件[11] [12] [13] [14] [15]和生物纳米技术[16] [17] [18]等领域的潜在应用日益被发现。因此系统地研究

石墨烯纳米结构的微观机制是十分必要的。与此同时，计算机模拟工作也推进了科学研究并帮助发现了

石墨烯更多的潜在应用。综上所述，对石墨烯纳米结构的力学性能进行更深层次的研究必不可少，以便

人们对石墨烯这一二维材料有更进一步的认识。Min 等人使用分子动力学模拟的方法探究了石墨烯的温

度和手性相关的剪切特性，结果表明当温度增加到 800 K 左右时，剪切模量会随着温度的升高而降低，

即温度上升导致剪切强度和断裂应变随之降低。与扶手椅结构相比，之字形石墨烯显示出更高的剪切模

量。锯齿形外壳的剪切断裂强度和剪切断裂应变在较低温度下高于扶手椅外壳，而在较高温度下没有观

察到显着差异[19]。而 Sajadi 等人对静电驱动的圆形石墨烯膜的振动进行了实验和数值研究，实验揭示了

纳米谐振器的线性和非线性谐振频率对驱动直流和交流电压有依赖性[20]。此外，Bunch 等人则制作了一

种石墨烯基谐振器，将石墨烯纳米带悬挂在硅表面预先放置的沟槽上，以研究单层石墨烯的振动特性[21]。
由于实验分析受环境设备影响较大且存在一定的误差性，因此通过计算机模拟这一方法对材料进行更深

层次研究则相对而言较为重要。目前，对于石墨烯纳米带谐振频率的研究，因纳米尺度使得实验难度增

加，故研究者们大多使用分子动力学方法进行仿真模拟，如 Gu 等人为研究石墨烯的振动特性进行了模

拟与分析，研究表明手性对石墨烯的动态响应影响并不明显，但是其振动频率受应变和尺寸影响较大，

且它们主要依赖于约束条件[22]。Kwon 等利用 Brenner 势对可调振动石墨烯传感器在静电激励下进行预

应力振动时的分子动力学模拟，研究者们发现，与石墨烯边缘处的平均张力联系最为紧密的是石墨烯的

振动频率[23]。Sakhaee-Pour 等人利用原子模型和分子结构力学，研究了锯齿形和扶手椅形单层石墨烯薄

片在不同边界条件下的线性振动，并构建了研究石墨烯振动的原子结构模型。结果表明，手性和纵横比

对基频没有影响，但在更高的模式下它们的影响变得尤为重要。并观察到分子结构力学预测与基于 SLGS
的谐振器的实验研究之间存在良好的一致性[24]。理论和实验研究均表明，石墨烯纳米结构具有与宏观结

构不同的独特力学性能，这直接导致了石墨烯纳米结构在应用时产生了新的操作条件。由此可以看出，
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近些年研究学者在实验、理论分析及分子动力学模拟方面的研究，取得了很大的突破。但是对于石墨烯

在力学上的应用，这些研究还不够充分。计算机模拟可以辅助实验及理论计算得出结论，消除实验受环

境的影响和理论计算的近似性。 
本文采用分子动力学方法模拟了石墨烯纳米带受压变形后弯曲振动的动力学过程，探讨了石墨烯纳

米带的结构尺寸、温度、旋转角度和层旋转模式对振动频率的影响。 

2. 计算模型与方法 

分子动力学是当前研究纳米材料力学特性的主要研究工具之一，科技的进步使得纳米材料的应用领

域越来越广泛，这预示着纳米材料已逐渐进入人们的生活。利用该方法对纳米材料的谐振特性进行模拟

仿真，在得到纳米材料结构运动的基本规律的同时，还可以观察到原子运动过程中的各种微观层面的细

节变化。本文通过运用基于分子动力学方法计算机软件 Material Studio (MS)中的 Forcite 模块，对石墨烯

纳米带进行结构优化。在模拟的过程中计算选用 COMPASS II 力场，截断半径为 15.5 Å，仿真时间为 20 
ps，模拟步长为 1 fs。在对石墨烯纳米带进行模型搭建时使用不同的结构尺寸，长度方向的尺寸 L 是从

16 C 到 80 C，(C = 0.215 nm，是沿锯齿形的石墨烯纳米带长度方向上的一个正六边形结构占据的平均长

度)，宽度方向的尺寸 W 为 6 D 到 21 D (D = 0.249 nm，表示沿锯齿形石墨烯带宽度方向上的一个正六边

形结构占据的平均长度)，厚度方向的尺寸 H = Nh ( h = 0.34 nm 表示的为层间距，N 代表层数，取整数 1 
到 8)。在石墨烯纳米带的中间位置放置一个硅原子构建的探针状结构，其中，硅探针的构建方法与石墨

烯纳米带的构建方法保持一致，硅探针的横截面上半部分呈现为长方形，下半部分呈现的是(最下端缺少

一个硅晶胞)等腰梯形。将纳米带的两端进行固定，随后对纳米带进行结构优化。由于范德华力始终存在

于硅探针和纳米带二者之间，使得石墨烯纳米带受压弯曲变形。当纳米带充分弯曲时，移除硅探针并进

行仿真模拟，此时石墨烯纳米带做自由振动运动。以图 1 所示的三层石墨烯纳米带为例，其旋转方式为

旋转纳米带顶部两层，以中心轴为旋转轴，在 XY 平面顺时针旋转 15˚。在纳米带的振动过程中，势能和

动能随时间转化，即石墨烯纳米带的振动过程对应的是动能和势能的转化过程。因此，从能量的变化周

期可以得到纳米带的振动周期，继而得到纳米带的振动频率。 
 

 
Figure 1. Schematic diagram of a three-layer graphene nanoribbon bent under compression, with the top two layers of the 
three-layer graphene layer rotated 15˚ clockwise in the XY plane 
图 1. 受压弯曲的三层石墨烯纳米带示意图，三层石墨烯层的顶部两层在 XY 平面上顺时针旋转 15˚ 
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3. 结果与讨论 

为了更详细地对石墨烯纳米带谐振特性的影响因素展开讨论，我们分别研究了石墨烯纳米带的旋转

角度、层旋转模式、结构尺寸和温度对其谐振特性的影响。 
首先，模拟了温度为 298 K 的条件下，沿 XY 平面，长度为 16 C、宽度为 6 D 的少层石墨烯纳米带

的振动频率。我们采用了以下几种旋转石墨烯层纳米带的方法，包括单层石墨烯纳米带整体旋转(I)、双

层石墨烯纳米带的上层旋转(II-i)和整体旋转(II)、三层石墨烯纳米带的上层旋转(III-i)、中间层旋转(III-ii)、
上层和中间层旋转(III-i + ii)以及三层石墨烯纳米带的整体旋转(III)。旋转均是沿纳米带中心轴顺时针旋转。

不同旋转模式所得到的石墨烯纳米带振动频率如图 2(a)~(b)所示。其中，图 2(a)所示的振动频率为纳米带

旋转角度从 0˚开始，每次旋转递增 0.5˚，直至 3˚；其中图 2(b)所示的振动频率为纳米带旋转角度从 0˚开
始，每次旋转递增 3˚，直至 15˚。 

图 2(a)中，旋转角度从 0˚到 3˚之间，单层石墨烯的振动频率始终介于双层石墨烯和三层石墨烯之间。

单层石墨烯的振动频率都在 0.29 THz 附近呈现小幅度浮动，只有在旋转 1˚时较高为，为 0.299 THz。当双

层石墨烯上层旋转(II-i)和整体旋转(II)时，双层石墨烯的振动频率在 0.301 THz 到 0.315 THz 之间呈锯齿形

波动。三层石墨烯的振动频率在 0.275 THz 至 0.289 THz 之间波动，每种旋转方式中振动频率的变化规律略

有不同。其中，三层石墨烯纳米带的中间层旋转(III-ii)和整体旋转(III)的振动频率的变化趋势相似。与其它

旋转模式相比，具有上下层旋转(III-i + ii)的三层石墨烯纳米带的振动频率随着角度的增加先增加再降低，

在旋转到 1.5˚，达到了三层石墨烯纳米带振动频率的最大值。而只有上层旋转(III-i)的纳米带的振动频率则

是随着旋转角度的增加先减小再增大，并且在旋转到 1.5˚达到了三层石墨烯纳米带振动频率的最小值。 
 

 
Figure 2. Vibration frequencies of graphene nanoribbons with different rotation angles (a) 0˚~3˚; (b) 0˚~15˚ 
图 2. 不同旋转角度石墨烯纳米带的振动频率(a) 0˚~3˚；(b) 0˚~15˚ 
 

如图 2(b)所示，当旋转角度从 0˚逐渐增加到 15˚时，与小角度旋转趋势较为相似的是，单层石墨烯纳

米带的振动频率的波动范围始终处于双层石墨烯纳米带以及三层石墨烯纳米带之间。单层石墨烯纳米带

的振动频率在 0.287 THz 至 0.296 THz 之间波动。双层石墨烯纳米带的振动频率在 0.301 THz 至 0.316 THz
之间波动。整体旋转(II)的双层石墨烯纳米带的振动频率变化趋势较为平缓，受旋转角度的影响很小。三

层石墨烯的振动频率在 0.275 THz~0.296 THz 之间波动。随着旋转角度的增加，中间层旋转(III-ii)与最上

面两层旋转(III-i + ii)的三层石墨烯纳米带的振动频率变化趋势相近，特别是在较大的旋转角度下波动显

著。整体旋转(III)的三层石墨烯纳米带的振动频率呈现出先增加后减小的变化趋势，在旋转角度小于 9˚
以及等于 12˚时，振动频率比其它旋转模式的高，并且中间层旋转(III-ii)和最上面两层旋转(III-i + ii)的纳
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米带的振动频率的变化趋势相似，这些与图 2(a)中振动频率的变化趋势都不同。最上层旋转(III-i)的三层

石墨烯纳米带的振动频率虽然随着旋转角度的增加而波动，但其数值在三层石墨烯纳米带所有旋转模式

中却是最小的，这和图 2(a)中 0˚到 3˚的规律是一致的。 
由此可以看出，对于相同层数的石墨烯纳米带，不同的旋转模式会对其振动频率产生影响，而随着

旋转角度的逐渐增加，其谐振频率并没有出现较为明显的变化趋势。但总体而言，对于层数不同的纳米

带，其振动频率存在较大差异。 
 

 
Figure 3. The variation of the vibration frequency of graphene 
nanoribbons with the length 
图 3. 石墨烯纳米带振动频率随长度的变化 

 
之后，在环境温度为 298 K 的情况下，模拟了宽度为 6 D、长度不同的单层石墨烯纳米带的自由振动过

程，其振动频率如图 3 所示。当纳米带长度从 16 C 逐渐增加至 80 C，振动频率显著降低，其数值从 0.29 THz
至 0.1 THz 呈单调非线性减小趋势。此模拟结果与 Sakhaee-pour 等得到的结果基本一致，也与 Jiang 等得到

的基本吻合，区别在于研究者使用分子结构力学方法和二维平板模型，而我们采用分子动力学模拟[24] [25]。
其原因是当长度减小时，纳米带的表面积与体积的比例增加了表面原子与内部原子的比例，故表面原子对石

墨烯纳米带共振频率的影响越来越明显。由此可得，石墨烯纳米带的振动频率与纳米带的长度变化密切相关。 
 

 
Figure 4. The variation of the vibration frequency of graphene 
nanoribbons with the width 
图 4. 石墨烯纳米带振动频率随宽度的变化 
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进而研究了 298 K 温度下，长度为 64 C、不同宽度的单层石墨烯纳米带，采用分子动力学对其进行

自由振动过程的模拟，得到纳米带的振动频率如图 4 所示。伴随着宽度的增加，石墨烯纳米带的振动频

率其趋势变化并没有呈现出明显的规律，其波动范围在 0.1134 THz~0.1148 THz 之间。当宽度从 6 D 逐渐

增加到 15 D 时，石墨烯纳米带振动频率不断减小。当宽度增加到 18 D 和 21 D 时，振动频率先增大后减

小。但振动频率的波动非常小，几乎可以忽略不计。通过计算模拟的结果可以得出，宽度对石墨烯纳米

带的振动频率的影响很小。 
 

 
Figure 5. The variation of vibration frequency of graphene 
nanoribbons with the layer number 
图 5. 石墨烯纳米带振动频率随层数的变化 

 

此外，在温度 298 K 下对长度为 64 C、宽度为 6 D、不同层数(厚度)的石墨烯纳米带进行动力学模拟，

得到了纳米带的振动频率，如图 5 所示。当石墨烯纳米带的厚度从单层逐层增加至八层时，振动频率没

有明显的变化趋势，波动范围大致处于 0.104 THz~0.119 THz 之间。其中，双层石墨烯纳米带的振动频率

最高，三层石墨烯纳米带的振动频率最低。计算结果表明，纳米带的层数(厚度)对其振动频率有较小的影

响。通过比较发现，层数的改变对纳米带振动频率的影响并不明显，但比宽度对振动频率的影响要大。 
 

 
Figure 6. The variation of vibration frequency of graphene 
nanoribbons with the temperature 
图 6. 石墨烯纳米带振动频率随温度的变化 
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比较结构尺寸对振动频率的影响，可知石墨烯纳米带受结构尺寸中长度的影响最大，层数(厚度)的影响最

小，宽度则对石墨烯的谐振频率略有影响。 
由于石墨烯相关纳米材料的力学性能与环境温度存在一定的相关性，故环境温度也应纳入需要考虑

的范畴。因此我们模拟了长度为 64 C，宽度为 6 D 的单层石墨烯纳米带在不同温度下(200 K~700 K)的自

由振动过程，图 6 所示即纳米带的谐振频率。有图可得，温度的不断上升使其谐振频率在 0.1302 THz 到

0.1307 THz 之间不断波动，但是谐振频率的变化曲线并没有呈现出明显的规律。当温度为 400 K 和 250 K
时，振动频率分别处于最大值和最小值。需要注意的是，其波动最大差值只有 0.0005 THz。主要原因是

因为在仿真模拟的过程中使用的微正则系综(NVE)，主要遵循能量守恒以及动能势能互相转化的关系，

故温度与碳碳共价键的关系并不密切。综上所述，与长度对纳米带谐振频率的影响相比，温度的影响非

常微小，并不能成为影响石墨烯纳米带谐振频率的主要因素，几乎可以忽略。而由于在研究过程中使用

的模型其大小是在纳米尺度，所以现阶段在实验过程中暂时还无法实现，相信在不久的将来，可以完成

模拟仿真结果与实验的相互印证。 

4. 结论 

本文采用分子动力学方法模拟石墨烯纳米带受压弯曲后的自由振动，系统地研究和分析了结构尺寸、

温度、旋转角度和层旋转模式对石墨烯纳米带振动频率的影响。研究结果表明，石墨烯纳米带的振动频

率随长度的增加而单调减小，且长度对其振动频率有显著影响；而石墨烯纳米带层间旋转角度、层旋转

模式、宽度和厚度对振动频率的影响都较小，与长度对其的影响不同，振动频率几乎都随这些因素的变

化而波动，没有呈现明显的变化趋势。其中，层数对振动频率的影响较大，旋转角度对振动频率的影响

略小，宽度和温度对振动频率的影响最小。因此，本研究可以得出，影响石墨烯纳米带振动特性的主要

因素是石墨烯纳米带的长度。 
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