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 Использование фуллеритов С60 для создания пленок на поверхности подложки твер-
дого тела может применяться не только для создания покрытий, но и для модификации 
поверхностного слоя подложки, что с практической точки зрения может быть востребовано 
в таких отраслях экономики, как машино- и приборостроение. 

Для анализа процесса формирования фуллеритовых пленок на поверхности подложки 
проведен компьютерный эксперимент, но моделировалось поведение не одиночного фул-
лерита или фуллерена, как это было реализовано в предыдущих работах авторов, а зна-
чительного числа фуллеритов C60, депонируемых в область моделирования за определен-
ный интервал времени и образующих «поток». Подложкой твердого тела являлся кристалл 
железа Fe(100). Температура подложки в рамках исследования поддерживалась постоян-
ной при следующих значениях – 300 K, 700 K, 1150 K. Начальные параметры каждого от-
дельного фуллерита определялись стохастическим образом в заданных пределах. Про-
граммным комплексом, использовавшимся для проведения описанного компьютерного 
эксперимента, являлся LAMMPS. Взаимодействие атомов системы между собой, в про-
цессе моделирования, определялось многочастичным потенциалом (MEAM – модифици-
рованный метод погруженного атома). 

Главным результатом проведенного компьютерного эксперимента является то, что
удалось смоделировать осаждение фуллеритов C60 с формированием пленки на подложке 
твердого тела. Были выявлены основные закономерности взаимодействия фуллерита в 
целом и фуллеренов, его образующих, как с подложкой, так и с другими фуллеритами,
образующими пленку. А анализ изменения температуры и потенциальной энергии систе-
мы, как в процессе осаждения фуллеритов, так и после его окончания, позволяет говорить 
об устойчивости полученной системы фуллериты – подложка. 
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 The use of C60 fullerites to create films on the surface of a solid substrate can be used not 
only to create coatings, but also to modify the surface layer of the substrate, which from a practi-
cal point of view can be in demand in such sectors of the economy as machine and instrument 
engineering. 

To analyze the process of formation of fullerite films on the substrate surface, a computer
experiment was carried out, but the behavior of not a single fullerite or fullerene, as it was imple-
mented in previous works of the authors, but a significant number of C60 fullerites deposited in 
the modeling area over a certain time interval and forming a "flow" was modeled. The substrate
of the solid was an iron crystal Fe(100). The substrate temperature in the study was kept con-
stant at the following values – 300 K, 700 K, 1150 K. The initial parameters of each individual 
fullerite were determined stochastically within the specified limits. The software package used to 
conduct the described computer experiment was – LAMMPS. The interaction of the atoms of the 
system with each other, during the simulation, was determined by the multiparticle potential
(MEAM is a modified submerged atom method). 

The main result of the conducted computer experiment is that it was possible to simulate the
deposition of C60 fullerites with the formation of a film on a solid substrate. The main regularities 
of the interaction of fullerite as a whole and fullerenes forming it, both with the substrate and with
other fullerites forming the film, were revealed. And the analysis of changes in temperature and 
potential energy of the system, both during the deposition of fullerites and after its completion,
allows us to talk about the stability of the resulting fullerite – substrate system. 
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Введение 
 
Работы [1–14] отражают тот факт, что все шире в 

практике различных отраслей экономики используются 
как отдельные фуллерены и соединения, так и фуллериты.  

Натурные эксперименты и на данный момент оста-
ются главными объективными способами исследования 
тех или иных физических явлений, эффектов и свойств, 
в том числе и у таких объектов, как фуллерены и фул-
лериты, однако развитие компьютерной техники и ап-
парата вычислительной математики позволяет прово-
дить компьютерное моделирование поведения фуллере-
нов и фуллеритов в различных условиях. Ввиду 
наноразмеров фуллеренов и фуллеритов моделирование 
их поведения ведется с использованием методов моле-
кулярной динамики [15–17]. 

В работах [18; 19] последовательно моделировалось 
осаждение единичного фуллерита C60 с подложкой же-
леза при различных условиях – температура подложки, 
скорость движения фуллерита, ориентация фуллерита 
относительно подложки и угла «встречи». Ориентация 
фуллерита относительно подложки имела три варианта: 
вершина, ребро и грань [18]. В статье [19] также рас-
сматривались три варианта угла «встречи» фуллерита с 
подложкой – 15, 45, 75°. 

Исследования, приведенные в статьях [18; 19], по-
зволили выявить основные закономерности процесса 
осаждения единичного фуллерита на подложку 
железа Fe(100). Однако эти результаты не позволяют 

сделать выводы о том, как будет осаждаться скопление 
фуллеритов, образующих «поток». 

Исследовался процесс осаждения на подложку «по-
тока» фуллеритов, в котором параметры отдельно-
го фуллерита C60 определялись стохастическим  
образом. 

 
1. Постановка задачи 

 
Параметры подложки и фуллеритов C60 аналогичны 

тем, что были реализованы при моделировании процес-
сов, описанных в статьях [18; 19]: 

– подложкой твердого тела является кристалл желе-
за Fe(100) с постоянной решетки 2,87 Å [20], тип его 
кристаллической решетки – кубическая объемно-
центрированная; 

– контактная поверхность подложки параллельна 
плоскости xOy, а ось Oz ориентирована по нормали к 
контактной поверхности подложки; 

– тип кристаллической решетки фуллерита C60 – 
гранецентрированная кубическая (ГЦК) [14]; 

– постоянная кристаллической решетки фуллерита 
принята равной 1,4154 нм [14]; 

– при моделировании термостат обеспечивал посто-
янство температуры подложки на следующих значениях 
– 300 K, 700 K, 1150 K; 

– после соприкосновения фуллерена С60 с подлож-
кой скорость всех атомов системы определяется значе-
нием температуры системы. 
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Отличия рассматриваемой задачи от описанных в 
работах [18; 19]: 

1) осаждается не отдельный фуллерит, а «поток»; 
2) место появления фуллерита в области моделиро-

вания, а также вектор его скорости определялся стохас-
тическим образом в заданных пределах; 

3) ориентация фуллерита относительно подложки 
может быть любой. 

«Поток» фуллеритов представлял собой 45 фуллери-
тов, каждый из которых последовательно появлялся в 
области моделирования вслед за предыдущим с шагом по 
времени – 1,2 пс, таким образом, общее время осаждения 
фуллеритов составляло 54 пс, а минимальное расстояние 
от вновь появившегося фуллерена до ближайшего уже 
находящегося в области моделирования – 2,5 нм. 

Скорость каждого из фуллеритов задавалась как про-
екции скорости соответствующего фуллерита на коорди-
натные оси Ox, Oy, Oz. Диапазоны проекций скоростей 
фуллерита, в рамках которых стохастическим образом 
задавалось конкретное значение, были следующими: 

– на ось Ox диапазон vx составлял от -0,004 Å/фс до 
0,004 Å/фс; 

– на ось Oy диапазон vy составлял от -0,004 Å/фс до 
0,004 Å/фс; 

– на ось Oz диапазон vz составлял от 0,005 Å/фс до 
0,02 Å/фс. 

Моделирование процесса осаждения фуллеритов на 
подложку делилось на три этапа: 

– на первом этапе проводилось релаксирование 
подложки в течение 5 пс при одном из значений темпе-
ратуры – 300 K, 700 K, 1150 K; 

– на втором этапе происходило осаждение 45 фул-
леритов на подложку в течение 70 пс; 

– на третьем этапе в течение 45 пс исследовалось 
поведение фуллеритов, осевших на подложку. 

Шагом моделирования по времени составлял t = 1 фс. 
Моделирование процесса осаждения фуллеритов 

С60 на подложку железа Fe(100) велось методом моле-
кулярной динамики [21–26] в программном комплексе 
LAMMPS [27–34] с применением многочастичного по-
тенциала называемого MEAM (модифицированный ме-
тод погруженного атома) [35]. 

 
2. Результаты расчетов 

 
Визуализация результатов моделирования осажде-

ния фуллеритов C60 на подложку твердого тела пред-
ставлена на рис. 1. 

В каждом из трех температурных режимов осажде-
ния фуллеритов наблюдалась их агломерация с пре-
имущественным образованием: 

– цепочки, при температуре подложки 300 K; 
 
 
 
 

– единого острова, при температуре подложки 700 K; 
– группы островов, при температуре подложки 1150 K. 
Во всех трех экспериментах наблюдалась агломера-

ция фуллеритов С60 в два, а местами и в три слоя. При 
этом кристаллическая гранецентрированная кубическая 
структура самих фуллеритов не нарушалась, а структу-
ра образовавшихся агломератов фуллеритов носит 
аморфный характер, что показано на рис. 2 в виде сече-
ний по плоскости xOz. 

Следует отметить, что при температурах 300 К и 
1150 К наблюдалось не осаждение на подложку одного 
и двух фуллеритов, что носит скорее всего случайный 
характер. 

Также следует заметить, что при взаимодействии 
фуллеритов с подложкой железа имеет место разруше-
ние фуллеренов С60, входящих в состав фуллерита, не-
посредственно контактирующих с подложкой. Те фул-
лерены С60, что в процессе осаждения взаимодействуют 
только с фуллеренами других фуллеритов, имеют ми-
нимальные разрушения и в основном подвергаются де-
формированию со стороны соседних фуллеренов. Всё 
это показано на рис. 3. 

Анализируя результаты моделирования, в том числе 
приведенные на рис. 3, a–c, можно сделать вывод, что 
степень разрушения фуллеренов С60, контактирующих с 
подложкой железа, почти не зависит от температуры 
подложки, а в основном определяется: скоростью фул-
лерита, углом «встречи» «фуллерит – подложка» и ори-
ентацией фуллерита С60 относительно подложки в мо-
мент контакта фуллерита с подложкой. Атомы углерода 
из разрушенного фуллерена С60 могут, сохраняя хими-
ческие связи с другими атомами углерода фуллерена, 
образовывать новые химические связи с атомами желе-
за подложки, тем самым обеспечивая адгезию между 
фуллереновой пленкой и подложкой. Однако вопрос о 
том, какие химические связи сохраняются при частич-
ном разрушении фуллерена С60 и какие химические свя-
зи возникают между атомами фуллерена (углерода – C) 
и атомами подложки (железа – Fe), требует отдельного 
исследования. 

В процессе моделирования температура подложки 
поддерживалась постоянной, но в момент осаждения фул-
леритов С60 температура системы в целом изменялась и 
выравнивалась с температурой подложки только после 
окончания процесса осаждения, что показано на рис. 4. 

Как следует из графиков на рис. 4, для каждого из 
трех моделируемых случаев момент выравнивания тем-
пературы системы наступает на 78 пс. 

Для оценки устойчивости сформированной системы 
«фуллериты – подложка» воспользуемся принципом 
минимума общей потенциальной энергии. На рис. 5 
показано изменение потенциальной энергии системы 
«фуллериты – подложка» в зависимости от времени. 
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а      b 

    
c      d 

    
e      f 

Рис. 1. Фуллериты С60 после осаждения на подложку железа: а – вид сверху T = 300 K; b – вид сбоку T = 300 K;  
с – вид сверху T = 700 K; d – вид сбоку T = 700 K; e – вид сверху T = 1150 K; f – вид сбоку T = 1150 K 

Fig. 1. End. Fullerites C60 after deposition on an iron substrate: a – top view T = 300 K; b – side view T = 300 K;  
c – top view T = 700 K; d – side view T = 700 K; e – top view T = 1150 K; f – side view T = 1150 K 
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а       b 

 

c 

Рис. 2. Сечение фуллеритов С60 и подложки железа по оси Oy: а – T = 300 K; b – T = 700 K; c – T = 1150 K 

Fig. 2. Cross section of fullerites C60 and iron substrate along the Oy axis: a – T = 300 K; b – T = 700 K; c – T = 1150 K 

 

     

а     b     c 

     

d     e     f 

Рис. 3. Результаты взаимодействия фуллеритов С60: с подложкой: а – T = 300 K; b – T = 700 K; c – T = 1150 K;  
с другими фуллеритами: d – T = 300 K; e – T = 700 K; f – T = 1150 K 

Fig. 3. Results of interaction of fullerites C60: with a substrate: a – T = 300 K; b – T = 700 K; c – T = 1150 K;  
with other fullerites: d – T = 300 K; e – T = 700 K; f – T = 1150 K 
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Рис. 4. Температура системы фуллериты – подложка в процессе моделирования. Температура  
подложки: 1 – T = 300 K; 2 – T = 700 K; 3 – T = 1150 K 

Fig. 4. Temperature of the fullerite-substrate system during simulation. Substrate temperature:  
1 – T = 300 K; 2 – T = 700 K; 3 – T = 1150 K 

 

Рис. 5. Потенциальная энергия системы фуллериты – подложка в процессе осаждения.  
Температура подложки: 1 – T = 300 K; 2 – T = 700 K; 3 – T = 1150 K 

Fig. 5. Potential energy of the fullerite- substrate system during deposition. Substrate  
temperature: 1 – T = 300 K; 2 – T = 700 K; 3 – T = 1150 K 

 
Начиная с 5 пс, по мере осаждения фуллеритов на 

подложку, потенциальная энергия системы падает, и 
для случая, когда температура подложки поддержива-
лась на значении 300 K, квазистационарный режим по-
тенциальной энергии системы наступает на 60 пс. Для 
случаев, когда температура подложки поддерживалась 
на значениях соответственно 700 и 1150 K, квазиста-
ционарный режим потенциальной энергии системы на-
ступает на 63 пс. 

Наиболее близкий натурный эксперимент по отно-
шению к описанному в данной работе компьютерному 
эксперименту приведен в работе [36]. В статье [36] изу-
чался процесс осаждения на различные типы подложек, 
в том числе и металлические (Al, Ni), фуллеренов С60, 
которыми насыщался импульсный сверхзвуковой моле-
кулярный пучок (СМП). Данный процесс приводил к 
образованию пленки фуллеренов на подложках. Одной 
из важных характеристик образовавшихся фуллерено-
вых пленок является образование в них монослоя фул-
лереновых молекул, структура которого «определяет 
рост и формирование структуры последующих слоев».  

 

Таким образом, фуллереновые пленки, полученные 
с применением СМП, структурированы, в отличие от 
фуллеритовых пленок, где при сохранении структуры 
самих фуллеритов С60 структурирования самой пленки 
не происходит, и пленка, как следствие, имеет аморф-
ную структуру. 

Описывая результаты расчетов, следует иметь в ви-
ду, что в качестве потенциала взаимодействия «Fe – Fe», 
«C – C», «Fe – C» использовался потенциал MEAM, од-
нако применение других потенциалов может уточнить и 
дополнить картину процесса осаждения и взаимодейст-
вия фуллеритов С60 с подложкой железа (Fe), что требует 
дополнительных исследований в дальнейшем. 

Также следует отметить, что дальнейшие исследо-
вания могут быть направлены на моделирование: 

– создания одно- и многослойных фуллетировых 
пленок, полностью покрывающих подложку твердого 
тела, и определения условий их формирования; 

– определение степени адгезии между пленкой и 
подложкой в зависимости от различных условий фор-
мирований. 
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Заключение 
 
 
Исходя из результатов моделирования осаждения 

фуллеритов C60 на подложку железа, можно сделать 
следующие выводы: 

1) фуллериты C60 осаждались на подложку и агло-
мерировали между собой, образуя пленку, при этом 
образовавшаяся фуллеритовая пленка имеет два или три 
слоя фуллеритов; 

2) при контакте фуллерита с подложкой происходит 
частичное разрушение фуллеренов С60, входящих в со-
став фуллерита и непосредственно контактирующих 
с подложкой; 

3) образующаяся в результате осаждения система 
«фуллериты – подложка» устойчива. 

Обобщая результаты, можно заключить, что при 
осаждении фуллеритов C60 на подложку железа образу-
ется многослойная пленка, имеющая аморфную струк-
туру и, возможно, адгезию с подложкой. 
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