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МОДЕЛИРОВАНИЕ ФОРМИРОВАНИЯ УГЛЕРОДНЫХ НАНОСТРУКТУР 
НА ЧАСТИЦАХ НИКЕЛЕВОГО КАТАЛИЗАТОРА 

The model describing interactions in the system of carbon and nickel atoms has been considered. 
The process of formation of carbon nanostructures on a surface of the nickel catalytic particle has been 
considered by means of the molecular dynamics modeling. The results of modeling have shown that the 
dominant process in the system under the typical to the chemical vapor deposition synthesis conditions 
is a migration of the carbon atoms at the crystal surface. 
.

Введение. Совершенствование технологий 
синтеза углеродных наноматериалов требует 
понимания механизмов их зарождения и роста.  

Ввиду трудностей экспериментального 
исследования этих механизмов развиваются 
теоретические методы их исследования, в ча-
стности метод молекулярной динамики, ос-
нованный на численном интегрировании 
уравнений движения совокупности атомов, 
составляющих систему. Особенно сложным 
является моделирование стадии зарождения 
наноструктур.  

При синтезе углеродных наноматериалов 
часто используются катализаторы, в частности 
никель [1–3], поэтому для моделирования не-
обходимо привлечение потенциалов взаимо-
действия как между атомами углерода, так и 
между атомами углерода и катализатора и ме-
жду атомами катализатора.  

Целью данной работы являлась разработка 
и апробация молекулярно-динамической моде-
ли зарождения углеродных наноструктур на 
поверхности кристаллического никеля в каче-
стве катализатора. 

Методика работы. Моделирование прово-
дили методом молекулярной динамики, осно-
ванном на интегрировании системы уравнений 
Ньютона для атомов c массой 
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где x(t) – многомерный вектор координат всех 
атомов, U(x) – потенциальная энергия системы 
атомов как функция их координат, t – время. 

Для реализации метода применительно к 
системам, состоящим из атомов углерода и ни-
келя, необходимо задать конкретный вид по-
тенциалов межатомного взаимодействия угле-
род – углерод, углерод – никель, никель – ни-
кель.  

Для описания связей С – С нами использо-
вана аппроксимация для функции U(x), реко-
мендованная Бреннером [4] и построенная та-
ким образом, чтобы удовлетворять эксперимен-
тальным значениям энергий связи и упругих 

свойств алмаза, графита и широкого спектра 
углеводородов.  

Полная энергия системы U представляется в 
виде суммы энергий связи для всех пар атомов 
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где VR(r)  и  VA(r)  − экспоненциальные функции 
типа потенциала Морзе: 
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rij − расстояние между  i-м и  j-м атомами, сум-
мирование выполняется по всем парам атомов; 
B* − функция специального вида, введенная для 
учета тройных взаимодействий и воспроизве-
дения правильных значений валентных углов: 
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Особенность эмпирических методов − наличие 
в расчетных формулах подгоночных парамет-
ров. Автором [4] рекомендованы следующие 
значения для параметров в выражениях (3)−(9): 
De = 6,325 эВ, S = 1,29, β = 1,5 1/Å, Re = 1,315 Å, 
R1 = 1,7 Å, R2 = 2,0 Å, δ= –0,80469, a0 =  
= 0,011304, c0 = 19, d0 = 2,5. 

Представленная выше модель использова-
лась нами ранее применительно к исследова-
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нию взаимодействия атомов и димеров углеро-
да с нанотрубками [5, 6], динамики дефекта в 
структуре углеродной нанотрубки [7], нагрева 
нанотрубки [8] и для решения ряда других  
задач. 

При описании связей Ni – Ni нами для U, 
VR, VA и f(r) использованы такие же аппрокси-
мации, что и для С – С связей, представленные 
уравнениями (2)–(5), а значения B*, De и Re вы-
числялись по формулам (10)–(15), предложен-
ным авторами [9], а именно: 
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где i, j, k – индексы, нумерующие атомы рас-
сматриваемой системы. 

Подгоночные параметры имеют следующие  
значения [9]: S = 1,3; β = 1,55 1/Å; De1 = 0,74 эВ; 
De2 = 1,423 эВ; СD = 0,365; Re1 = 2,52 Å; Re2 =  
= 0,304 Å; СR = 0,2; R1 = 2,7 Å; R2 = 3,2 Å; b =  
= 0,033; δ = –0,8. 

Для описания Ni – C связей за основу нами 
взяты также аппроксимации, предложенные в 
[9], однако, как показали соответствующие рас-
четы, их непосредственное использование при-
водит к неверным результатам.  

Недостатки аппроксимации [9] частично 
исправлены теми же авторами в работе [10], 
однако без указания зависимости параметров 
связей от координационных чисел атомов. По-
этому нами приняты дополнительные коррек-
тировки: 1) для учета ослабления связи между 
атомами углерода, имеющего место при рас-
творении углерода в никеле, введена зависи-
мость bij от числа атомов металла, связанных с 
i-м атомом углерода: 
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2) учтена зависимость энергии связи Ni – C от 
насыщенности валентных связей атома углерода:  

C C
CNi CNi C1b bN= + + γ ,       (17) 
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Рисунок. Различные стадии формирования  
углеродных структур  

на поверхности кристалла никеля:  
а – небольшие кластеры; б – разветвленные  
цепочки; в – графеноподобные структуры.  

Светлые шары – атомы никеля,  
темные – атомы углерода 
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