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МОДЕЛИРОВАНИЕ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ ФУЛЛЕРИТА C60  

С ПОДЛОЖКОЙ ТВЕРДОГО ТЕЛА 

C.В. Суворов, А.В. Северюхин, А.В. Вахрушев   

УдмФИЦ УрО РАН, Ижевск, Россия 

О СТАТЬЕ 
 

АННОТАЦИЯ 

Получена: 22 апреля 2019 г. 

Принята: 23 сентября 2019 г. 

Опубликована: 17 октября 2019 г. 

 Широкое применение углерода в различных отраслях машино- и приборостроения 
обусловило большое количество исследований, связанных с его наноразмерными алло-
тропными формами – графеном, нанотрубками, фуллереном и фуллеритом. В данной 
статье исследовался процесс взаимодействия фуллерита C60 с подложкой твердого тела с 
целью установления условий, при которых сам фуллерит или образующие его фуллерены 
осаждаются на поверхности подложки. Практическим следствием проводимых изысканий 
может стать создание новых износостойких покрытий. 

Исследование процесса взаимодействия фуллерита C60 с подложкой твердого тела 
проводилось при различных параметрах системы. В исследовании варьировались: темпе-
ратура системы – 300, 700, 1150 K; скорость движения фуллерита – 0,005, 0,01, 0,02 Å/фс; 
ориентация фуллерита относительно подложки. Вектор скорости фуллерита C60 направ-
лялся по нормали к верхней поверхности подложки. Ориентация фуллерита определяла, 
какой частью он будет взаимодействовать с подложкой – гранью, ребром или вершиной.  
В качестве подложки моделировался кристалл железа Fe(100). Для проведения компью-
терного моделирования применялся программный комплекс LAMMPS, использующий ме-
тоды молекулярной динамики. 

Результатами проведенных исследований являются выявленные закономерности по-
ведения фуллерита C60 в целом и фуллеренов, входящих в его состав, в частности при 
контакте с подложкой. Так, например, установлено, что с увеличением скорости фуллери-
та C60 количество фуллеренов, осаждающихся на подложке, уменьшается. Кроме того, 
ориентация фуллерита C60 относительно подложки оказывает значительное влияние как 
на процесс их взаимодействия, так и на поведение осевших фуллеренов. 
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 The widespread use of carbon in various branches of engineering and instrumentation has 
led to a large amount of research related to its nanoscale allotropic forms – graphene, nanotubes, 
fullerene, and fullerite. In this article, we studied the process of interaction of fullerite C60 with a 
solid substrate in order to establish the conditions under which fullerite itself or its fullerenes are 
deposited on the surface of the substrate. The application of the research can be the creation of 
new wear-resistant coatings. 

The study of the interaction of fullerite C60 with a solid substrate was carried out at various 
parameters of the system. The study has the following conditions: system temperatures – 300, 
700, 1150 K; the speed of motion of fullerite is 0.005, 0.01, 0.02 Å/fs; fullerite orientation relative 
to the substrate. The velocity vector of fullerite C60 was directed along the normal to the upper 
surface of the substrate. The orientation of fullerite determined by what part it will interact with the 
substrate – “face”, “edge” or “top”. An iron crystal Fe (100) was simulated as a substrate. To carry 
out computer simulation, the LAMMPS software package was used, which uses molecular dy-
namics methods. 

The results of the research are the revealed patterns of behavior of fullerite C60 in general, 
and fullerenes in its composition in particular, upon contact with the substrate. For example, it 
was found that with an increase in the rate of fullerite C60, the number of fullerenes deposited on 
the substrate decreases. In addition, the orientation of fullerite C60 relative to the substrate has a 
significant impact on both the process of their interaction and the behavior of settled fullerenes. 

 
© PNRPU 

Keywords: 

fullerene, fullerite, solid, substrate, 
crystal, molecular dynamics,  
temperature, velocity, edge,  
face, top. 

 

 

Введение 

 

Начало XXI века охарактеризовалось большим объе-

мом теоретических и экспериментальных исследований в 

области наноматериалов и нанотехнологий, в том числе 

материалов и технологий, использующих такие аллотро-

ные формы углерода, как фуллерен и фуллерит [1–11]. 

В работах [12, 13] приведен обзор различных форм 

углеродых соединений и их современное применение. 

В работах [14–16] исследовалось взаимодействие 

с твердым телом как отдельного фуллерена, так и фул-

леренового кластера. В данной работе будет исследо-

ваться процесс взаимодействия фуллерита C60 с под-

ложкой твердого тела. 

Фуллерены, являющиеся одной из аллотропных 

форм углерода, способны образовывать молекулярные 

кристаллы, называемые фуллеритами. 

В работе [17] указаны основные свойства и пара-

метры фуллеритов, в том числе и фуллерита C60: 

– структура кристалла фуллерита может быть как 

гранецентрированной кубической, так и гексагональ-

ной, при этом гранецентрированная кубическая струк-

тура является предпочтительной; 

– при температуре выше 259 К имеет место вращение 

молекул фуллеренов в узлах решетки фуллерита, при тем-

пературе ниже 259 К такое вращение отсутствует; 

– постоянная кристаллической решетки при вращении 

молекул фуллеренов составляет (1,4154±0,0003) нм, при 

статическом положении фуллеренов (1,4111±0,0003) нм. 

В работе [18] с помощью аппарата молекулярной 

динамики изучены механические и структурные свой-

ства фуллерита различного состава. 

Целью данной работы является моделирование про-

цесса взаимодействия фуллерита C60 с подложкой твер-

дого тела. 

 

1. Постановка задачи 

 

Подложка твердого тела моделировалась как кри-

сталл железа Fe(100) с кубической объемно-центриро-

ванной кристаллической решеткой, постоянная решетки 

2.87 Å [16]. Кристаллическая решетка фуллерита C60 

принята как гранецентрированная кубическая с посто-

янной, равной 1,4154 нм. Расчетная ячейка имеет пе-

риодические граничные условия. 

На рис. 1 изображена система «подложка–фуллерит 

C60» в начальный момент времени. Здесь рассматрива-

лось три варианта ориентации фуллерита C60 по отноше-

нию к подложке – грань, ребро и вершина. 

До момента соударения фуллерита С60 с подложкой 

твердого тела ему придавалась скорость, вектор кото-

рой был направлен по нормали к верхней грани кри-

сталла железа, а модуль составлял соответственно 

0,005, 0,01, 0,02 Å/фс. В таком случае кинетическая 

энергия каждого из фуллеренов, входящих в состав 

фуллерита, составит: при скорости 0,005 Å/фс – 0,93 эВ, 

при скорости 0,01 Å/фс – 3,73 эВ, при скорости 

0,02 Å/фс – 14,94 эВ. 
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Рис. 1. Фуллерит С60 и подложка железа: а – грань; б – ребро; 

в – вершина 

Fig. 1. Fullerite C60 and iron substrate: a – face; b – edge; c – top 

Расстояние h от верней грани подложки до фулле-

рита С60 составляла 11,5 Å. 

После контакта фуллерита С60 с кристаллом железа 

скорость, которая была ему придана, обнулялась. 

В системе «подложка–фуллерит C60» моделирова-

лись следующие температуры: 300, 700, 1150 K. 

Моделирование велось с шагом по времени t = 1 фс. 

Во всех проведенных компьютерных экспериментах 

продолжительность моделируемого процесса tм = 30 пс. 

Описание метода молекулярной динамики и потен-

циалов взаимодействия между исследуемыми элемен-

тами приведено в работах [20–25, 28]. 

Суть метода молекулярной динамики состоит в том, 

что для моделирования поведения многоатомной моле-

кулярной системы используется классическое уравне-

ние движения, имеющее вид [20] 

 
 2

2

i

i i

d r t
m F

dt


ur
uur

, 1 i N  ,  (1) 

где i – номер атома; N – полное число атомов в системе; 

mi – масса атома; ir
ur

 – радиус-вектор атома; iF
uur

 – равно-

действующая сил, действующих на атом. 

Равнодействующая сила определяется как 

 1( ,..., ) ex
N

i i

U r r
F F

r


 



ur uur
uur uur

,  (2) 

где U – потенциальная энергия системы; 
ex

iF
uur

 – сила, оп-

ределяемая взаимодействиями с молекулами среды [20]. 

Потенциал энергии системы представляет собой со-

вокупность потенциалов различных видов взаимодейст-

вия [21]: 

 ( ) b VW qqU r U U U U U      ,  (3) 

где 
bU  – потенциал изменения длины связи; U

 – по-

тенциал изменения угла между связями; U  – потенци-

ал изменения торсионного угла и плоских групп; 
VWU  – 

потенциал Вандерваальсового взаимодействия; qqU  – 

потенциал электростатического взаимодействия. 

Математическая форма записи приведенных потен-

циалов приведена в работах [22–25, 28]. 

Потенциал химических связей определяется изме-

нением длины связи между атомами (рис. 2). Вот неко-

торые из форм записи данного потенциала: 

  
2

0b b ij

b

U D   ,  (4) 
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2

0 0

2

0 0

, ,

, ,

b b ij ij c

b

b b c rh c ij c ij c

b

U D

U D D

       



          





  (5) 

где b – количество химических связей; ,b rhD D  – кон-

станты; 
0  – значение равновесной длины связи; ij  – 

значение текущей длины связи; 
c  – значение критиче-

ской длины связи. 

 

Рис. 2. Длина связи между атомами 1 и 2  

в равновесном состоянии 

Fig. 2. The bond length between atoms 1  

and 2 in equilibrium 

Потенциал валентного угла характеризуется изме-

нением угла между связями атомов (рис. 3) и определя-

ется соотношением, аналогичным (4): 
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  
2

0b

a

U D  ,  (6) 

где a – количество валентных углов; D 
 – константа; 

0  – значение равновесного валентного угла; ij  – зна-

чение текущего валентного угла. 

 

 

Рис. 3. Угол между связями атомов 1, 2 и 3  

в равновесном состоянии 

Fig. 3. The angle between the bonds of atoms 1, 2  

and 3 in equilibrium 

Потенциал изменения торсионного угла и плоских 

групп, изображенного на рис. 4, имеет вид 

 
  

 

0

2

cos 1 , 0,

, 0,
b

d

D n n
U

D n





   
 

 

   (7) 

где d – число двугранных углов; D   – константа, опре-

деляющая высоту потенциальных барьеров двугранных 

углов ; 
0  – сдвиг фазы; n – кратность торсионного 

барьера. 

 

 

Рис. 4. Изменение торсионного угла  между  

атомами 1, 2, 3 и 4 

Fig. 4. Change in the torsion angle  between  

atoms 1, 2, 3 and 4 

Вандерваальсовые взаимодействия атомов описы-

ваются с помощью потенциалов Леннарда–Джонса: 

  12 64VW ij ijU r r    ,  (8) 

где  – глубина потенциальной ямы; 0/ij ijr R   – при-

веденное межатомное расстояние; ijR  – вектор, соеди-

няющий центры атомов i и j. 

Электростатическое взаимодействие определяется 

кулоновским потенциалом: 

 i j
qq

ijN

q q
U

e r




 ,  (9) 

где qi, qj – парциальные заряды атомов; e – диэлектри-

ческая проницаемость среды. 

При моделировании использовались следующие по-

тенциалы: изменения длины связи (4), изменения угла 

между связями (6), изменения торсионного угла и пло-

ских групп (7). Взаимодействие между атомами кри-

сталлической решетки железа описывалось Вандерва-

альсовым взаимодействием (8). Связи между атомами 

углерода и атомами железа не устанавливаются, а взаи-

модействие «железо–углерод» описывалось потенциа-

лом в форме Леннарда–Джонса (8). 

Осаждением фуллерена C60 на подложке железа 

считается наличие контакта между фуллереном и под-

ложкой к 30 пс, т.е. к моменту окончания компьютерно-

го эксперимента. 

Для реализации компьютерных экспериментов по ис-

следованию взаимодействия фуллерита C60 с подложкой 

твердого тела в соответствии с описанным выше методом 

молекулярной динамики использовался программный 

комплекс LAMMPS [29–32]. Программный комплекс 

LAMMPS используется для моделирования различных 

процессов на молекулярно-динамическом уровне [33–36]. 

При моделировании процесса в LAMMPS использовалось 

силовое поле CHARMM [37] (Chemistry at HARvard 

Macromolecular Mechanics), значение констант потенциа-

лов, определяемое полем CHARMM, также содержится в 

этом программном комплексе. 

 

2. Результаты расчетов системы  

«подложка железа – фуллерит C60» 

 

Результаты моделирования процессов взаимодейст-

вия фуллерита C60 с подложкой железа приведены 

в табл. 1. Из табл. 1 следует, что в компьютерных экспе-

риментах наблюдалось как осаждение всех фуллеренов 

C60, контактировавших с подложкой, так и частичное их 

осаждение, в одном из случаев ни один из фуллеренов 

C60, образовавших фуллерит, не осел на подложке. 

На рис. 5 показаны результаты осаждения фуллери-

та C60 на подложку на 30 пс. 

В случаях ориентации фуллерита C60 гранью отно-

сительно подложки собственно грань фуллерита кон-

тактирующую с подложкой железа Fe (100) назовем 

первым слоем. Для однозначности описания поведения 

фуллеренов первого слоя фуллерита C60, осевших на 

контактной поверхности подложки, пронумеруем их, 

как показано на рис. 6. 

При соударении фуллерита C60, ориентированного 

гранью относительно подложки, на скоростях v  =  

= 0,005…0,01 Å/фс все фуллерены первого слоя оседа-

ют на подложке.  
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Таблица 1 

Количество фуллеренов осевших на кристалле железа после соударения 

Table 1 

The number of fullerenes deposited on the iron crystal after the collision 

Скорость фуллерита v , Å/фс 0,005 0,01 0,02 

Температура системы подложка и фуллерит C60, K 300 700 1150 300 700 1150 300 700 1150 

Ориентация фуллерита C60 

относительно кристалла 

железа 

грань 5 5 5 5 5 5 4 2 1 

ребро 2 2 2 2 2 2 2 1 1 

вершина 1 1 1 1 1 1 1 1 – 

 

     

а      б 

     

  

в      г 

     

д      е 

Рис. 5. Осаждение фуллерита С60 с подложкой железа: а – грань, v  = 0,01 Å/фс, T = 1150 K; б – грань, v  = 0,02 Å/фс, T = 1150 K;  

в – ребро, v  = 0,01 Å/фс, T = 1150 K; г – ребро, v  = 0,02 Å/фс, T = 1150 K; д – вершина, v  = 0,01 Å/фс, T = 1150 K; е – вершина,  

                                                                                     v  = 0,02 Å/фс, T = 1150 K 

Fig. 5. Deposition of fullerite C60 with an iron substrate: а – face, v  = 0.01 Å/fs, T = 1150 K; b – face, v  = 0.02 Å/fs, T = 1150 K; c – edge,  

  v  = 0.01 Å/fs, T = 1150 K; d – edge, v  = 0.02 Å/fs, T = 1150 K; e – top, v  = 0.01 Å/fs, T = 1150 K; f – top, v  = 0.02 Å/fs, T = 1150 K 
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Приведенные результаты компьютерного экспери-

мента коррелируют с результатами натурного экспери-

мента, приведенного в работе [38], где исследовался про-

цесс адсорбции нейтральных молекул фуллеренов при 

температуре 600–650 K, c кинетической энергией 0,01–

3 эВ, на поверхности различных твердых тел (Al, Ni, Si, 

MgO, SrTiO3). Результатом эксперимента [38] является 

получение пленки C60 диаметром около 7 мм. 

 

Рис. 6. Нумерация фуллеренов первого слоя  

фуллерита С60 

Fig. 6. Numbering of fullerenes of the first layer  

of fullerite C60 

При скорости фуллерита C60, равной 0,02 Å/фс, и 

кинетической энергии фуллеренов, входящих в его со-

став, равной 14,94 эВ, с увеличением температуры от 

300 до 1150 K число осевших на кристалле железа фул-

леренов уменьшается. Столь резкое изменение в пове-

дении фуллеренов после контакта с подложкой железа 

может отражать факт превышения предела кинетиче-

ской энергии фуллеренов, при котором взаимодействие 

«железо – углерод» может быть описано потенциалом в 

форме Леннарда–Джонса, что требует дополнительных 

исследований. 

В табл. 2 показаны максимальные изменения рас-

стояний от первоначальных, в процентах, между цен-

тральным фуллереном 1 и периферийными 2–5, при 

различных условиях. Расстояние между фуллеренами 

измерялось как расстояние между центрами масс фул-

леренов. Отрицательное значение изменения в табл. 2 

означает, что расстояние между центральным фуллереном 

и периферийным уменьшилось, а положительное значение 

изменения означает, что расстояние увеличилось. На 

рис. 7 представлен график изменения расстояния между 

центральным фуллереном в осевшей на подложке грани 

и периферийными в зависимости от времени. 

Из графика на рис. 7 следует, что до удара фуллери-

та C60 о подложку расстояние между фуллеренами пер-

вого слоя квазилинейно уменьшается на величину по-

рядка 1,5 %. После соударения изменение расстояний 

между центральным и периферийными фуллеренами 

первого слоя носит разнонаправленный характер, одна-

ко с течением времени амплитуды изменений расстоя-

ний уменьшаются, и к 30 пс наступает квазистационар-

ное состояние. 

Таблица 2 

Изменения расстояний между центральным  

и периферийными фуллеренами 1-го слоя 

Table 2 

Changes in the distance between the central  

and peripheral fullerenes of the 1-st layer 

Скорость  

фуллерита v , Å/фс 
0,005 0,01 

Температура систе-

мы подложка и фул-

лерит C60, K 

300 700 1150 300 700 1150 

Изменение 

расстояния 
между цен-

тральным 

фуллереном 1 
и периферий-

ными 2, 3, 4, 

5, % 

1–2 
4,45

6,82


 

4,57

4,45


 

7,02

8,15


 

5,88

9,51


 

5,88

9,51


 

4,44

7,05


 

1–3 
5,85

3,92


 

5,12

4,67


 

4,56

7,43


 

5,61

6,94


 

5,61

6,94


 

3,73

3,49


 

1–4 
4,59

4,68


 

5,21

10,77


 

4,88

11,90


 

5,05

11,02


 

5,05

11,02


 

5,54

2,58


 

1–5 
3,17

3,89


 

4,59

9,96


 

3.70

3,76


 

5,19

5,49


 

5,19

5,49


 

4,60

14,72


 

 

 

Рис. 7. Изменение расстояния между центральным фуллереном  

и периферийными в плоскости xOy при T = 1150 K,  

   v  = 0,005 Å/фс: (1) – 1 – 2; (2) – 1 – 3; (3) – 1 – 4; (4) – 1 – 5 

Fig. 7. Change distance between central fullerene and peripheral  

in the xOy plane at T = 1150 K, v  = 0,005 Å/fs: (1) – 1 – 2;  

                         (2) – 1 – 3; (3) – 1 – 4; (4) – 1 – 5 

Осаждение фуллеренов C60, образующих фуллерит, 

наблюдается и в случае если фуллерит при соударении 

с подложкой был ориентирован к ней ребром. В табл. 3 

показаны максимальные (уменьшение и увеличение) 

изменения от первоначального расстояния между фул-

леренами ребра фуллерита при различных условиях. 

Содержание положительного и отрицательного значе-

ния изменения расстояния между фуллеренами анало-

гично приведенному в табл. 2. На рис. 8 и 9 представле-

ны графики изменения расстояния между осевшими на 

подложке фуллеренами в зависимости от времени. 
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Таблица 3 

Изменения расстояния между фуллеренами грани 

Table 3 

Changes in the distance between the fullerenes of the face 

Скорость фуллерита, Å/фс 0,005 0,01 0,02 

Температура системы подложка и фуллерит C60, K 300 700 1150 300 700 1150 300 

Изменение расстояния между фуллереном грани, % 
32,76

0,00


 

31,53

0,00


 

5,62

11,16


 

33,28

0,00


 

31,21

0,00


 

7,38

4,41


 

31,18

5,95


 

 

 

Рис. 8. Изменение расстояния между фуллеренами «ребра»: 

(1) T = 300 K, v  = 0.005 Å/фс; (2) T = 700 K, v  = 0,005 Å/фс; 

(3) T = 300 K, v  = 0,01 Å/фс; (4) T = 700 K, v  = 0,01 Å/фс;  

                           (5) T = 300 K, v  = 0,02 Å/фс 

Fig. 8. Changing the distance between the fullerenes of «edge»:  

(1) T = 300 K, v  = 0.005 Å/фс; (2) T = 700 K, v  = 0.005 Å/фс; 

(3) T = 300 K, v  = 0.01 Å/фс; (4) T = 700 K, v  = 0.01 Å/фс;  

                             (5) T = 300 K, v  = 0.02 Å/фс 

Из графиков на рис. 8 следует, что при температу-

рах системы 300, 700 K расстояние между осевшими 

фуллеренами сокращается на 30 %. При этом если 

в интервале 5–15 пс изменение расстояния между фул-

леренами может носить разнонаправленный характер, 

то к 25 пс наступает квазистационарный режим и рас-

стояние между осевшими фуллеренами существенно не 

изменяется. 

На рис. 9 представлены графики изменения рас-

стояния между фуллеренами, осевшими на подложке 

при T = 1150 К. В обоих случаях первоначально наблю-

дается уменьшение расстояния между фуллеренами, 

а затем оно начинает увеличиваться и к 30 пс превыша-

ет расстояние между фуллеренами фуллерита C60. 

Проведенное моделирование позволило установить 

основные закономерности процесса взаимодействия 

фуллерита C60 с подложкой твердого тела, которой яв-

лялся кристалл железа Fe(100). 

 

Рис. 9. Изменение расстояния между фуллеренами ребра  

       при T =1150 К: (1) v  = 0,005 Å/фс; (2) v  = 0,01 Å/фс 

Fig. 9. The change in the distance between the fullerenes of the rib  

         at T = 1150 K: (1) v  = 0,005 Å/фс; (2) v  = 0,01 Å/фс 

 

Выводы 

 

1. С увеличением скорости фуллерита C60 относи-

тельно подложки твердого тела количество фуллеренов, 

осаждающихся на подложке, уменьшается. 

2. При ориентации фуллерита C60 гранью относи-

тельно кристалла железа расстояние между осевшими 

фуллеренами (центральный – периферийные) изменяет-

ся в пределах от –8 до 15 %. 

3. При соударении фуллерита C60 ребром о подлож-

ку при температурах системы 300, 700 K расстояние 

между осевшими фуллеренами сокращается на 30 %, и с 

25 пс фуллерены C60, осевшие на подложке железа, за-

нимают квазистационарное положение, а при темпера-

туре 1150 К наблюдается увеличение расстояния между 

осевшими фуллеренами. 

4. Контакт фуллерита C60 вершиной о подложку 

приводит к осаждению фуллерена, находящегося в 

вершине фуллерита, во всех диапазонах моделируемых 

условий, кроме случая с параметрами взаимодействия 

v  = 0,02 Å/фс, T = 1150 K. 
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