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В работе с использованием парного потенциала Леннарда–Джонса выведены формулы для 

потенциала и силы взаимодействия молекулы фуллерена С60 с двумя плоскостями графена 

(бислой графена). Проведено численное моделирование движения молекулы фуллерена между 

плоскостями графена. Показано, что молекула фуллерена совершает колебательное движе-

ние, характер которого зависит от начальных условий и параметров взаимодействия. Полу-

ченные результаты представляют интерес для изучения процесса адсорбции молекул фулле-

рена в бислое графена. 
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Введение 
 

Изучение адсорбционных свойств графена  

в настоящее время является актуальной задачей.  

Достаточно подробно вопросы физикохимии мо-

лекулярной адсорбции на графене освящены в об-

зоре [1]. Взаимодействие молекул фуллерена С60 с 

однослойным графеном рассматривалось в рабо-

тах [2–7]. В работе [8] рассматривается адсорбция 

одиночного атома на поверхности бислоя графена 

с использованием гамильтониана Андерсона.  

Из анализа результатов перечисленных работ 

можно сделать вывод, что в данном случае имеет 

место физическая адсорбция, при которой ключе-

вую роль играет взаимодействие Ван-дер-Ваальса.  

Следует, однако, отметить, что в работах [2–7] 

представлены лишь численные результаты моде-

лирования, при этом формула для потенциала 

взаимодействия «фуллерен-графен» в явном ана-

литическом виде в этих работах не была получена.  

В то же время в работе [9] в аналитическом виде 

вычислен потенциал взаимодействия молекулы 

фуллерена С60 с однослойным графеном. Пред-

ставляет интерес в рамках подхода [9] рассмотреть 

и случай бислойного графена.  

С практической точки зрения бислойный 

графен интересен тем, что он может являться эле-

ментом наноэлектроники. В энергетическом спек-

тре электронов бислоя, к которому приложено 
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напряжение (т. н. перестраиваемый бислой графе-

на), имеется щель, ширина которой зависит от  

величины приложенного напряжения [10–12].  

Это свойство делает бислойный графен перспек-

тивным для создания транзисторов нового типа, 

которые будут отличаться высоким быстродейст-

вием. Кроме того, управление шириной запрещен-

ной зоны дает возможность применить бислойный 

графен в оптоэлектронике. 

Следует также отметить, что в бислойном 

графене наблюдается дробный квантовый эффект 

Холла [13–15]. Таким образом, данный материал 

может успешно использоваться не только для 

практической наноэлектроники, но и для изучения 

фундаментальных квантовых явлений в твердых 

телах. 

Целью данной работы является моделирова-

ние системы «фуллерена С60 – бислойный гра-

фен». Такая система, в частности, может образо-

вываться в процессе самосборки при синтезе 

углеродных наноструктур методом распыления 

графита под действием сильного электрического 

поля или лазерного излучения. В связи с этим, 

представляет интерес рассчитать потенциал взаи-

модействия в системе «фуллерен С60 – бислойный 

графен», вычислить траекторию движения моле-

кулы внутри бислоя в зависимости от начальных 

условий и параметров задачи, а также определить 

минимально возможное расстояние между листа-

ми графена. 
 

 

Постановка работы 
 

Предполагается, что плоскости графена яв-

ляются неподвижными, а молекула фуллерена на-
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ходится между ними. Для расчета потенциала 

взаимодействия используется т. н. континуальное 

приближение, которое не учитывает атомную 

структуру взаимодействующих тел, но во многих 

случаях позволяет получать простые формулы в 

явном аналитическом виде. Применение данного 

приближения в рассматриваемой нами задаче 

обосновывается возможным вращением молекулы 

фуллерена, которое естественным образом усред-

няет потенциал взаимодействия. 

Потенциал взаимодействия молекулы фул-

лерена с графеном имеет вид [9]: 
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где D = 3,202 мэВ – глубина потенциальной ямы, 

r0 = 0,3985 нм – равновесное расстояние между 

атомами, z – расстояние между графеном центром 

молекулы фуллерена, R = 0,357 нм – радиус моле-

кулы фуллерена, ns = 3,746 10
19

 м
-2

 – поверхност-

ная плотность атомов углерода в молекуле фулле-

рена и графене. Поверхностные плотности атомов 

углерода в молекуле фуллерена и в листе графена 

одинаковы. Формула (1) получается в результате 

интегрирования потенциала Леннарда–Джонса по 

сферической поверхности молекулы фуллерена и 

бесконечной плоскости графена. 
Поскольку молекула фуллерена находится 

между двумя плоскостями графена (см. рис. 1), то 
результирующий потенциал равен величине: 

 

, ,U x d d x d x      (2) 
 

где х – смещение молекулы фуллерена относительно 

центра щели. Тогда c учетом формул (1) и (2) для 

результирующего потенциала находим выражение: 
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где 2d – расстояние между плоскостями графена. 

Дифференцируя (3) по переменной x, получаем 

формулу для консервативной силы, которая дейст-

вует на молекулу фуллерена: 
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Рис. 1. Система «фуллерен – бислой графена». 

Расчеты 
 

График зависимости потенциальной энергии 

взаимодействия молекулы фуллерена, находящей-

ся между плоскостями графена, показан на рис. 2. 

Чтобы определить минимальное расстояние между 

двумя плоскостями в бислойном графене с моле-

кулой фуллерена внутри, необходимо решить 

уравнение 0dU . Таким образом, приходим к 

следующему алгебраическому уравнению: 
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Рис. 2. Зависимость потенциальной энергии взаимодейст-

вия от расстояния для системы «фуллерен С60 – бислой 

графена» при d = 1 нм. 

 
Численное решение уравнения (5) дает зна-

чение d = 0,662 нм, что точно совпадает с равно-

весным расстоянием для системы «фуллерен-

графен», найденным в работе [9]. Энергия связи 

фуллерена внутри бислойного графена равна –

1,914 эВ. 

С учетом (4) запишем уравнение движения 

молекулы фуллерена вместе с начальными усло-

виями в безразмерном виде: 
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где  – время релаксации колебаний, m = 2 10
-26

 кг – 

масса молекулы фуллерена, y0 = 0,896 и t0 = 0,22
 
пс – 

численные параметры. Для уравнения (6) решается 

задача Коши с условиями 
 

0 iy y ,   0 iy v ,       (7) 

 

где iy  – смещение молекулы фуллерена относи-

тельно центра щели между плоскостями графена, 

iv  – начальная скорость молекулы фуллерена. 

Уравнение (6) с учетом условий (7) решалось чис-

ленно методом Рунге-Кутта четвертого порядка с 

помощью программы MathCad. 

Результаты моделирования при различных 

начальных условиях представлены на рис. 3 и 4. 

Молекула фуллерена в потенциальном поле гра-

фена совершает ангармонические колебания.  

Частота этих колебаний зависит от начальных 

данных. В случае, когда колебания молекулы при  

t = 0 начинаются вблизи одной из стенок бислоя, 

то через определенный промежуток времени она 

«сваливается» в потенциальную яму этой стенки и 

далее продолжает осциллирующее движение с не-

большой амплитудой до полной остановки. Часто-

та осциллирующего затухающего движения моле-

кулы фуллерена около плоскости графена зависит 

также от начальной скорости молекулы. Если на-

чальная скорость молекулы не равна нулю, то в 

зависимости от величины этой скорости возможны 

две ситуации: молекула сразу попадает в потенци-

альную яму вблизи плоскости графена (см. рис. 3) 

или молекула фуллерена совершает несколько ос-

цилляций с большой амплитудой, а затем, теряя 

энергию, попадает в потенциальную яму вблизи 

какой-либо стенки (см. рис. 4). 
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Рис. 3. Траектории движения молекулы фуллерена С60 ме-

жду плоскостями графена (y(0) = 0,1, y (0) = 1). 
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Рис. 4. Траектории движения молекулы фуллерена С60 ме-

жду плоскостями графена (y(0) = 0,1, y (0) = –5).  

 

Таким образом, если расстояние между 

плоскостями графена достаточно большое, то в 

промежутке между ними молекула фуллерена мо-
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жет совершать колебания либо вблизи одной из 

стенок, либо отталкиваясь от двух стенок. Со вре-

менем молекула теряет энергию и закрепляется 

около одной из стенок. Падение молекулы на одну 

из стенок происходит вследствие того, что поло-

жение в центре щели отвечает максимуму потен-

циальной энергии (см. рис. 2), т. е. является неус-

тойчивым. Если d = 0,662 нм, то молекула 

фуллерена оказывается плотно зажатой между 

двумя плоскостями графена. В этом случае полу-

чается равновесная сэндвич-структура. т. е. бис-

лойный графен с молекулой фуллерена внутри. 

Представляет интерес теоретически исследовать 

электронные свойства данной системы, однако это 

является предметом отдельной работы. 
 

 

Заключение 
 

В работе с использованием парного потен-

циала Леннарда–Джонса выведены формулы для 

потенциала и силы взаимодействия молекулы 

фуллерена С60 с двумя плоскостями графена (бис-

лой графена). Проведено численное моделирова-

ние движения молекулы фуллерена между плоско-

стями графена. Показано, что молекула фуллерена 

совершает колебательное движение, характер ко-

торого зависит от начальных условий и парамет-

ров взаимодействия.  

Полученные результаты представляют инте-

рес для изучения процесса адсорбции молекул 

фуллерена в бислое графена. Интересно также 

теоретически исследовать электронные свойства 

данной системы, что может быть предметом от-

дельной работы. 
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In this work we derive a formula of potential energy and interaction force of the fullerene C60 molecule 

with two graphene (bilayer graphene) sheets involving the Lennard–Jones potential. A numerical simu-

lation of the fullerene molecule motion between graphene sheets is carried out. We demonstrated the 

fullerene molecule is oscillating, and the character of oscillation depends upon the initial conditions 

and interaction parameters. The results obtained are of great interest in study of influence of fullerene 

molecules on adsorption properties in the graphene bilayer. 
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