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Аннотация. Анализ применимости межатомных потенциалов для решения задач различной направлен-
ности представляет большой интерес, поскольку именно межатомный потенциал определяет результат мо-
делирования. В данной работе методом молекулярной динамики исследуется взаимодействие листа графена 
с наночастицей титана с использованием двух разных межатомных потенциалов – потенциала Морзе и по-
тенциала Терсоффа. Следует отметить, что потенциал Терсоффа описывает все три вида взаимодействий в 
системе (С-С, С-Ti, Ti-Ti), а потенциал Морзе используется для описания взаимодействия С-Ti, а взаимодей-
ствие С-С описано потенциалом AIREBO.При этом рассматривается два набора параметров потенциала 
Морзе, по-разному воспроизводящих взаимодействие в системе. Разница в параметрах потенциалов возни-
кает при их подгонке под решение определенных задач. Морфология рассмотренного материала выбрана 
исходя из задачи дальнейшего моделирования композитного материала на основе листов графена и наноча-
стиц металла. Показано, что один из применяемых наборов параметров Морзе хорошо воспроизводит осаж-
дение графена на металлическую подложку, однако не может воспроизводить взаимодействие графена и на-
ночастицы. Анализ производится на основе вычисления энергии взаимодействия в системе и структурных 
состояний. Наилучшее отображение реального физического взаимодействия наночастицы титана и графена 
позволяет получить потенциал Терсоффа, однако второй набор параметров потенциала Морзе также может 
быть использован для проведения подобных расчетов. Взаимодействие наночастицы титана и графена явля-
ется достаточно сильным и наночастица титана легко прикрепляется к чешуйке графена, после чего «обво-
лакивается» чешуйкой графена. 

Ключевые слова: графен, наночастица титана, межатомные потенциалы, молекулярная динамика, по-
тенциал Морзе, потенциал Терсоффа. 
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Abstract. An analysis of the applicability of interatomic potentials for solving different physical problems is of 
great interest, since especially interatomic potential determines the simulation results. In this work, the interaction of 
a graphene with a titanium nanoparticle is studied by molecular dynamics using two different interatomic potentials, 
the Morse potential and the Tersoff potential. It should be noted that Tersoff potential describes all three types of in-
teractions in the system (С-С, С-Ti, Ti-Ti), while Morse potential is used just for description of С-Ti interactions, 
and С-Сinteraction is reproduced by AIREBO potential. In this case, two different sets of parameters of the Morse 
potential are considered, which differently reproduce the interaction in the system. This difference in the parameter 
sets appears since various parameter sets are used for solving various problems. The morphology of the considered 
material is chosen based on the problem of further modeling of a composite material based on graphene and metal 
nanoparticles. It is shown that one of the used sets of Morse parameters well reproduces the deposition of graphene 
on a metal substrate, but cannot reproduce the interaction of graphene and nanoparticles. The best representation of 
the real physical interaction between a titanium nanoparticle and graphene allows one to obtain the Tersoff potential, 
however, the second set of Morse potential parameters can also be used to perform such calcula-
tions.TersoffpotentialshowsbetterrepresentationofrealphysicalinteractionbetweenTinanoparticle and graphene flake, 
although one of the Morse parameter sets also can be effectively used for such calculations. Interaction between Ti 
nanoparticle and graphene flake is quite strong and Ti nanoparticle can be easily attached to graphene, after that gra-
phene starts to cover the nanoparticle. 

Keywords: graphene, titanium nanoparticle, interatomic potentials, molecular dynamics, Morse potential, Ter-
soff potential. 
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Введение 

Графен представляет собой двумерный уг-
леродный материал, обладающий превосход-
ными механическими свойствами [1], высокой 
подвижностью электронов [2] и уникальной те-
плопроводностью [3]. Более того, в результате 
объединения графена и других материалов в 
единую структуру можно получить композит с 
абсолютно новыми свойствами. В последние 
годы большое количество исследований по-
священо армированию металлической матрицы 
графеном с целью оптимизации их механиче-
ских свойств. 

Титановые сплавы и композиты с титано-
вой матрицей благодаря их легкому весу, высо-
кой удельной прочности и превосходной кор-
розионной стойкости находят применение в аэ-
рокосмической и химической промышленно-
сти, в авиа- и кораблестроении. Как экспери-
ментально, так и численно показано, что ком-
позиты, армированные графеном, обладают 
улучшенной прочностью, изгибной жестко-
стью, износостойкостью. В последние годы 
изучение титановых композитов направлено на 
их применение для создания автомобилей, 
биомедицинских материалов [4] и др. Исполь-
зование легких композитов на основе титана 
снижает расходы авиационного топлива, при-
водит к экономии энергии [5]. 

Теплопроводность металл-матричных ком-
позитов на основе Ti повышается с увеличени-
ем количества графена, что подтверждено экс-
периментами [6, 7]. Композиты Ti/графен пре-
восходят большинство композитов 
Ti/углеродные нанотрубки по теплопроводно-
сти. Кроме того, теплопроводность и удельная 
теплоемкость композитного материала резко 
возрастают с увеличением содержания графена 
[8, 9]. В работе [10] показано, что при присое-
динении 8 атомных слоев графена к композиту 
Ti/графен, теплопроводность достигла 
440 МВт/м2 К. 

Метод молекулярной динамики (МД) явля-
ется эффективным инструментом моделирова-
ния наноструктур. Однако вопрос о примени-
мости различных потенциалов для моделирова-
ния всегда решается именно с точки зрения 
возможности применить конкретный потенциал 
для изучения данного процесса [1111, 12]. 

Например, для одного и того же металла 
может существовать несколько наборов пара-
метров межатомного потенциала. Более того, 
когда рассматривается взаимодействие металла 
и одного из полиморфов углерода или других 
неметаллических атомов необходим поиск бо-
лее точных потенциалов межатомного взаимо-
действия [13, 14]. 

Целью данной работы является анализ раз-
личных потенциалов межатомного взаимодей-



Выбор потенциала межатомного взаимодействия для моделирования системы титан-углерод 

 

BPMS. 2023; 20(2): 201–208 

203 

ствия, представленных в литературе для описа-
ния взаимодействия в системе Ti/графен. В ча-
стности, исследуется применимости потенциа-
ла Морзе с двумя разными наборами парамет-
ров и потенциала Терсоффа для моделирования 
взаимодействия в системе титан-углерод на 
примере взаимодействия наночастицы титана и 
листа графена. 

Методика моделирования 

Взаимодействие между атомами углерода 
воспроизводится потенциалом AIREBO. Он хо-
рошо апробирован и активно применяется для 
изучения углеродных структур [15]. 

Потенциал состоит из трех частей: 

, , ,

1

2
REBO LJ tors

ji ij kijl

i j i k i j l i j k

E E E E
  

 
   

 
   ,   (1) 

где REBO

jiE  – энергия ковалентного взаимо-

действия, LJ

ijE  – энергия Ван-дер-Ваальса, tors

kijlE  
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Для описания взаимодействия атомов Ti-C 

применяется потенциал Морзе. 
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где r – расстояние между атомами, De – 
энергия разрыва связи, Re – равновесная длина 
связи, α – жесткость связи. 

Преимуществом данного потенциала явля-
ется то, что он быстро убывает с расстоянием, 
что позволяет уменьшить ошибки вычисления, 
связанные с введением в модель радиуса обре-
зания. Данный потенциал достаточно хорошо 
описывает взаимодействие атомов металлов, а 
также взаимодействие атомов металлов и неме-
таллов, и его параметры для многих элементов 
известны [16-19]. 

Параметры потенциала Морзе для Ti-C бы-
ли выбраны из двух источников: Морзе I [20] и 
Морзе II [21]. Параметры потенциалов пред-
ставлены в Табл.1. 

Межатомный потенциал Терсоффа [22] яв-
ляется самым простым и быстрым из углерод-
ных потенциалов. Потенциал Терсоффа запи-
сывается в следующей форме: 
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При этом потенциал Терсоффа можно 
представить как модифицированный изотроп-
ный потенциал Морзе: 
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где 
2 ijr

Ae


 – слагаемое, отвечающее за от-

талкивание, ijr
Be


 – слагаемое, отвечающее за 

притяжение. В данной работе используются по-
тенциалы, предложенные в [23, 24]. 

Таблица 1. Параметры потенциала Морзе 

Table 1. Parameters of the Morse potential 

Набор 
параметров 
потенциала 

[Parameter set] 

De, эВ 
[eV] 

Re, Å α, 1/Å 

[Морзе I] 
[Morse I] 

0,0137 2,867 1,900 

[Морзе II] 
[Morse II] 

0,982 1,892 2,283 

 
Следует отметить, что в случае использо-

вания потенциала Морзе для описания взаимо-
действия Ti-C, для описания взаимодействия 
между атомами металла выбран потенциал 
EAM [25], а для описания взаимодействия С-С 
используется потенциал AIREBO. При исполь-
зовании потенциала Терсоффа все взаимодей-
ствия в системе описываются одним потенциа-
лом. 

Рассматривается следующая система моде-
лирования: наночастица Ti диаметром 3,5 нм на 
плоскости графена размером 4,0×4,0 нм, как 
показано на рис.1. Частица размещалась над 
центром листа. Расстояние между листом гра-
фена и наночастицей 2,7 Å. Данная система ис-
следовалась при постоянной температуре 
300 K, чтобы проследить динамику взаимодей-
ствия наночастиц титана с графеном при ис-
пользовании разных потенциалов. Используют-
ся свободные граничные условия. 

 
Рис.1. Исходная структура наночастицы Ti                

на поверхности графена 

Fig.1. The initial structure of the Ti nanoparticle                   
on the graphene surface 
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Результаты и обсуждение 

На рис.2 представлен график зависимости 
потенциальной энергии от времени, получен-
ный с использованием трех разных потенциа-
лов, а также примеры структуры в разные мо-
менты времени. 

 

Рис.2. График зависимости потенциальной энергии 
от времени. Изображения структуры в ключевых 

моментах времени I, II (для потенциала Терсоффа), 
I' (для потенциала Морзе I), I'', II'' (для потенциала 

Морзе II) 

Fig.2. Potential energy as the function of time.                 
Snapshots of the structure at key points I, II (for the 

Tersoff potential), I' (for the Morse I potential), I", II" 
(for the Morse II potential) 

Расстояние между листом графена и нано-
частицей в процессе моделирования остается 
практически неизменным для всех межатомных 
потенциалов и колеблется около 2,5 Å, в то вре-
мя как начальное расстояние составляло 2,7 Å. 

Как видно, при использовании потенциала 
Морзе I система сразу приходит в равновесие, и 
потенциальная энергия системы почти не меня-
ется. Система I’ показана в одном состоянии, 
поскольку ее структурная конфигурация прак-
тически не меняется: частица сразу прикрепля-
ется к листу графена, и происходят только теп-
ловые колебания самого листа графена, а также 
поверхностных атомов наночастицы Ti, кото-

рые не приводят к существенным изменениям 
структуры. 

В системе, моделируемой с помощью по-
тенциала Морзе II, изменения происходят абсо-
лютно иначе – уже на 1 пс происходит приле-
гание графена к наночастице. Более того, про-
исходит полное объединение частицы Ti и лис-
та графена. При этом сама наночастица теряет 
дальний кристаллический порядок, сминается 
листом графена. Атомы Ti притягиваются к 
графену, а в некоторых случаях проникают 
сквозь графен и присоединяются к нему с об-
ратной стороны. При этом потенциальная энер-
гия постоянно падает, причем довольно резко. 
В равновесие система приходит после 17 пс, 
когда графен полностью облепил наночастицу. 
Такое поведение является нефизичным. Во-
первых, сквозь графен не могут проникать даже 
атомы водорода, в силу высокой электронной 
плотности атомов в гексагонах. Во-вторых, не-
смотря на то, что взаимодействие в Ti воспро-
изводится потенциалом EAM наночастица яв-
ляется слишком «мягкой», в то время как сам 
металл обладает высокой прочностью и потен-
циал должен достаточно хорошо это воспроиз-
водить. Более того, графен, который хорошо 
сминается, не может образовывать настолько 
жесткие складки, облепляя и сминая наноча-
стицу Ti. Данный результат объясняется тем, 
что данные параметры потенциала Морзе раз-
рабатывались для того, чтобы моделировать 
сильную химическую связь между титаном и 
графеном, для моделирования осаждения гра-
фена на подложку металла. 

При использовании потенциала Терзоффа 
во время выдержки наблюдаются колебания 
поверхностных атомов металла, однако при 
этом сохраняется кристаллический порядок 
атомов. Изменения в данной системе происхо-
дят более медленно: наночастица Ti находится 
на листе графена в равновесном положении, в 
то время как края листа графена колеблются в 
результате тепловых колебаний. При t = 10 пс 
происходит переход в новое равновесное со-
стояние – наночастица Ti прикрепляется к лис-
ту графена более основательно (структура I). В 
течение следующих 5 пс происходит постепен-
ное примыкание наночастицы к листу графена 
до установления равновесия в системе (струк-
тура II). Как видно, лист графена плотно приле-
гает с одной стороны наночастицы. Как показа-
ло дальнейшее моделирование, полного при-
мыкания графена к наночастице не происходит, 
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поскольку лист графена достаточно жесткий, 
чтобы образовать подобную складку. Для того, 
чтобы произошло полное оборачивание нано-
частицы, лист графена должен быть намного 
больше наночастицы. Аналогичные результаты 
были показаны для наночастицы Ni при взаи-
модействии с графеном [26]. 

На рис.3 показаны итоговые структуры, 
полученные моделированием с двумя разными 
наборами потенциалов Морзе II (а) и потенциа-
ла Терсоффа (б). 

 

Рис.3. Итоговые структуры: модель с потенциалом 
(а) Морзе II, (б) Терсофф 

Fig.3. Snapshots of the final structures: a model with 
the (a) Morse II and (b) Tersoff potential 

Как показали ранние исследования, взаи-
модействие между титаном и графеном, дейст-
вительно, должно быть достаточно сильным, 
из-за связи между их d-орбиталями [27, 28]. 

Заключение 

В данной работе методом молекулярной 
динамики исследовано взаимодействие наноча-
стицы Ti с листом графена, с использованием 
двух разных межатомных потенциалов – Тер-
соффа и Морзе. 

Параметры потенциала сильно влияют на 
формирование итоговой структуры, поэтому их 
выбор играет ключевую роль в получении реа-
листичных результатов. В работе рассмотрены 
два разных набора параметров потенциала 
Морзе для моделирования взаимодействия      
Ti-C, по-разному воспроизводящих взаимодей-
ствие в системе. 

Потенциал Терсоффа воспроизводит сразу 
все виды взаимодействий в системе. Показано, 
что набор параметров Морзе II не может хоро-
шо воспроизводить взаимодействие графена и 
наночастицы, в то время как набор параметров 
Морзе I может быть использован для проведе-
ния расчетов. Однако, наилучшее отображение 
реального физического взаимодействия нано-

частицы Ti и графена позволяет получить по-
тенциал Терсоффа. 
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