
 

 

第 35卷 第 1期 

2022 年 2 月 
中  国  表  面  工  程 

CHINA SURFACE ENGINEERING 
Vol. 35  No. 1 

Feb.    2022 

doi：10. 11933 / j. issn. 1007−9289. 20210826001 

温度梯度下石墨烯薄片定向运动的 
分子动力学模拟*

① 

马玉峰  王静秋  戴庆文  黄  巍  王晓雷 
（南京航空航天大学机电学院  南京  210016） 

 
摘要：固体在具有温度梯度的表面会从高温区向低温区定向迁移。为解明这种热驱运动的机理及影响因素，采用分子动力学

模拟方法研究不同温度梯度下石墨烯薄片在单层石墨烯表面上的定向运动，分析石墨烯薄片在运动过程中的速度、能量变化。

研究观察到，在不同温度梯度下石墨烯薄片的定向运动，即从石墨烯表面的热端运动到冷端，温度梯度越高，石墨烯薄片的

运动距离越远，运动速度越快，且石墨烯薄片的运动速度与当前接触表面的温度相关。最后，从功和自由能的角度对这种热

驱运动的机理进行分析。研究发现，系统对石墨烯薄片做正功，并且随着温度梯度的增大，石墨烯薄片所受力做的功越大；

石墨烯薄片在运动过程中自由能不断减小，且向着系统能量低的方向运动。  
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Directed Motion of a Graphene Flake under Temperature Gradient:  

A Molecular Dynamics Study 
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Abstract: The solid will migrate directionally from the high temperature area to the low temperature area on the surface with 
temperature gradient. In order to understand the mechanisms and influencing factors of this thermal driving movement, the movement 
of graphene flake on the surface of single-layer graphene under different temperature gradients is studied by molecular dynamics 
simulation, and the velocity and energy of graphene flake are analyzed. It is observed that the directional movement of graphene flake 
under different temperature gradients is from the hot end to the cold end of the graphene surface. The higher the temperature gradient 
is, the farther and faster the graphene flake moves, and the velocity of graphene flake is related to the temperature of the current 
contact surface. Finally, the mechanism of thermal driving is analyzed from the view point of work and free energy. It is found that 
the system does positive work on graphene flake, and as the temperature gradient increases, the work on graphene flake increases. The 
graphene flake moves towards the direction of low system energy and its free energy decreases continuously during the moving 
period.  
Keywords: thermal driving; temperature gradient; graphene; free energy; molecular dynamics simulation 
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0  前言 

石墨烯作为二维新型材料，自被发现以来就

受到众多学者的关注和研究
[1-4]

。由于其出色的物

理化学性质，在诸多领域有着重要的应用前景，

被认为是一种革命性的材料
[5]
。例如，石墨烯的

高热导率使其成为微纳米机电系统传热的良好候

选材料。另一方面，微纳机械和航天机械的发展

也促使人们不断探索新的驱动方式，温度梯度驱

动就是其中一种。BARREIRO 等
[6]
研究了碳纳米

管在温度梯度驱动下的运动现象，利用粒子在碳

纳米管外圈上方移动的能量变化解释了碳纳米管

的各种定向运动，并基于此设计了一种热驱动马
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达。王金剑等
[7]
研究了纳米粒子在具有温度梯度

碳纳米管外壁上的运动行为、运动模式及其众多

因素，发现纳米粒子在碳纳米管外壁上的运动不

仅包括从高温向低温区域的轴向运动，还包括环

绕轴向的旋转运动。 
液体蠕爬

[8-10]
和固体迁移

[11-12]
是液体和固体受

温度梯度驱动的典型行为。液体在具有温度梯度的

表面会从高温区向低温区定向蠕爬，固体也存在类

似行为，例如 C60 会在有温度梯度的石墨烯表面发

生定向迁移
[13]

。研究者们从表面能等多个角度进行

了解释
[14-15]

，如董赟
[16]

利用分子动力学进行研究，

提出表面上石墨烯受热驱动是热激发效应和表面的

弹性变形能两者耦合作用的结果。然而，这种热驱

运动的机理及影响因素还不甚明确，有待进一步  
探索。 

大部分涉及能量交换、运动和信号传递的物理

过程是通过表面来实现的
[17]

，开展温度梯度驱动物

体定向运动的研究，理解其表 / 界面间作用及运动

机理，进一步掌握物体迁移运动行为规律和调控方

法，将为纳米机电系统等设计提供潜在解决途径。

本文以石墨烯作为研究对象，采用分子动力学模拟

的方法，分析了不同温度梯度下石墨烯薄片在石墨

烯表面的运动速度和自由能变化，探究温度梯度对

物体定向运动的影响。 

1 模拟模型与方法 

1.1  模拟系统 
模拟系统由单层石墨烯表面和石墨烯薄片组

成，如图 1 所示。石墨烯表面的尺寸为 10 nm×    
50 nm，共 19 352 个碳原子。石墨烯薄片大小为     
5 nm×5 nm，由 1 008 个碳原子组成，最初放置于

其质心距石墨烯表面左端 8 nm 处。建立的石墨烯模

型边缘均是锯齿型(Zigzag)结构。 

 

图 1  石墨烯薄片在具有温度梯度的石墨烯表面上的模拟初始模型 

Fig. 1  Initial simulated model of the graphene flake on a graphene surface with a temperature gradient 

 
1.2  模拟细节 

本文中使用 LAMMPS 软件
[18]

进行分子动力

学模拟。整个模拟系统置于 30 nm×70 nm×20 nm
的模拟盒中，在 x、y、z 三个方向均采用周期性

边界条件。模拟过程中沿着 y 方向将石墨烯表面

两端 10 Å 长度的原子固定住，与固定端相邻 40 Å
长度的区域与 Nosé-Hoover 恒温器连接用于控温，

恒温器衰减系数为 0.1 ps−1
，石墨烯表面中间部分

采用 NVE 系综保持能量守恒。模拟开始时，将该

模拟系统在 300 K 温度下平衡 1 ns，时间步长为 1 
fs，在此过程中，石墨烯薄片的质心被固定。接着

改变右端设置为冷浴端，温度始终保持在 300 K，

表面左端设置为热浴端，分别施加 350、400、450
和 500 K 的温度以获得 1.25、2.5、3.75 和 5 K / nm
的温度梯度，运行 1 ns 平衡后，石墨烯表面的温

度分布如图 2 所示。最后不再固定石墨烯薄片质

心，运行 1 ns，模拟石墨烯薄片在石墨烯表面上

的运动过程。 

 

图 2  不同温度梯度石墨烯表面沿 y 方向的温度分布 

Fig. 2  Temperature distribution along the y-direction on the 

surface of graphene with different temperature gradients 

1.3  计算方法 
模拟中石墨烯的碳原子之间相互作用采用

Airebo 势函数
[19]

，如式(1)所示。这是 Stuart 基于

Brenner 键势提出的一个改进势，能够正确模拟石
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墨、金刚石等晶体结构，因此被广泛应用于碳纳米

材料相关性质的研究中。李焜等
[20]

通过对比得到

Airebo 势函数计算石墨烯纳米带的热导率高于另一

个常用于碳原子之间相互作用的 Tersoff 势函数，更

适合于具有温度梯度的研究中。 

 REBO TORSION

, , ,

1
2

i
ij j kijl

i j i k i j l i j k
E E E E

≠ ≠ ≠

⎡ ⎤
= + +⎢ ⎥

⎣ ⎦
∑∑ ∑ ∑  (1) 

Airebo 势函数由三部分组成，
REBO
ijE 是 REBO

势函数，
i
jE 是 Lennard-Jones 势函数，

TORSION
kijlE 是二

面角扭转势能，i、j、k、l 均是原子序号。 
本文参考了以往研究中所使用的热力学积分和

微扰方法
[21-22]

来计算石墨烯薄片在运动过程中的自

由能变化。利用石墨烯薄片所受的驱动力做的功来

计算其在运动过程中的自由能，如式(2)所示。 

 ( )1 ln expF W−Δ = − −β β  (2) 

式中， 1 / Bk T=β ，T 为模拟系统中石墨烯表面的平

均温度，kb 为玻尔兹曼常数。由于模拟数据按特定

的时间步长输出，计算石墨烯薄片所受驱动力做的

功时，假设每一步之间力保持恒定，计算如式(3)  
所示。 

 
0

d cos
s

W F s= ∫ θ  (3) 

式中，F 为原子在每一步之间所受的合力，s 为原子

每个时间步长内移动的距离，θ 为合力与距离之间

的夹角。 

2  结果与讨论 

2.1  石墨烯薄片运动分析 
通过对模拟数据进行可视化操作后可以观察

到，不同温度梯度下石墨烯薄片均会自发地从高温

区域往低温区域的方向运动。 
图 3 为在 2.5 K / nm 温度梯度下石墨烯薄片的

运动轨迹；图 4 是在四种温度梯度下石墨烯薄片运

动过程中其质心 x、y 坐标随时间的变化。从图 4a
可以看出，在四种温度梯度下，石墨烯薄片在 x 方

向（与温度梯度垂直方向）为随机运动，即石墨烯

薄片在 x 方向上的运动及在 xy 平面上的转动是不确

定的，方向不断改变且不具备一定的规律性。这是因

为每个原子时刻都在做无规则的热运动，在不同位置

所受作用力不同，从薄片整体来看，在 x 方向不存在

温度梯度，不会产生 x 方向的持续运动，旋转运动亦

是如此，薄片的两侧在 y 方向存在微小的温度差，导   
致薄片受力不均从而发生了转动。从图 4b 可以看出，

石墨烯薄片在 y 方向（温度梯度方向）做定向运 

 

图 3  400～300 K 温度梯度下石墨烯薄片的运动轨迹 

Fig. 3  Trajectory of the graphene flake at 400-300 K temperature gradient 

 

图 4  石墨烯薄片质心位置随时间变化曲线 

Fig. 4  Curve of centroid position of graphene flake over time 
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动，其中在 1.25 K / nm 和 2.5 K / nm 温度梯度下，

经过 1 ns 后，石墨烯薄片在 y 方向上分别移动到

250 Å 和 400 Å 的位置。在 3.75 K / nm 和 5 K / nm
温度梯度下，石墨烯薄片均运动到 450 Å 的位置，

即表面的冷端，但在 5 K / nm 温度梯度下，石墨

烯薄片只需 0.6 ns 即可到达。也就是说，温度梯

度越高，石墨烯薄片更容易从高温区域定向运动

到低温区域，运动的距离更远并且运动的更快，

运动具有规律性。 
图 5 为不同温度梯度下石墨烯薄片质心的运动

速度。石墨烯薄片获得的初始速度随温度梯度增大

而增大。石墨烯薄片初始速度的激增主要原因在于

模拟过程中释放了对石墨烯薄片质心的固定，石墨

烯薄片原子受到表面温度梯度的作用，瞬间产生了

较大的动量
[10]

，而温度梯度越高的表面能够给与石

墨烯薄片越大的动能，促使着石墨烯薄片向着能量

低的方向运动。从图 5 中可以看出，石墨烯薄片的

运动速度与石墨烯表面的温度相关，最后趋向于一

样的速度，其原因在于表面原子的热运动。当温度

越高时，表面原子的热运动越激烈，传递给石墨烯

薄片的动能也越多，由于模拟中设置的冷端温度均

为 300 K，所以在石墨烯薄片运动到冷端的时候，

其自身的温度接近于表面的温度，从而在冷端处石

墨烯薄片原子的热运动在不同温度梯度下基本趋于

一致，也就造成了冷端石墨烯薄片运动速度的相近。

热端温度越高，石墨烯薄片获得的初始运动速度越

高，从而在温度梯度更高的情况下，石墨烯薄片运

动得更快。 

 

图 5  不同温度梯度下石墨烯薄片质心运动速度 

随时间变化曲线 

Fig. 5  Curve of the speed of centroid movement of the 

graphene flake with time under different temperature gradients 

通过上述运动分析可知，在温度梯度驱动下，

石墨烯片在石墨烯表面上的运动是从高温端向低温

端的定向运动，相当于是在平面上运动，运动方向

主要是沿着梯度方向，伴随着垂直于梯度方向(x 方

向)，幅度较小的随机运动。而在纳米粒子和碳纳米

管的研究
[7]
中，发现纳米粒子在碳纳米管外壁上的

运动不仅包括从高温端向低温端的轴向运动，还包

括环绕轴向的旋转运动，是一种三维运动。 

2.2  功与自由能分析 
石墨烯薄片在运动过程中受到来自表面碳原子

的作用力，该作用力驱动着石墨烯薄片不断前进。

根据式(3)计算出石墨烯薄片所受力对其做的功，结

果如图 6 所示。功是一个过程量，虽然图中是功随

时间的变化，但给出的是从开始到当前时刻石墨烯

薄片所受力做的总功。为排除模拟实验中偶然误差

的不确定性，本文在每个温度梯度做了 3 组模拟，

分别改变其冷热浴端初速度的随机数种子以进行不

同初始条件下的模拟。图 6b 表明温度梯度越高，石

墨烯薄片所受力做的功越大，其中一个原因是温度

梯度高的模拟中石墨烯薄片运动的距离更远，另一

个原因是温度梯度高时，表面碳原子对石墨烯薄片

的作用力更大，这是由石墨烯表面的振动所引起。

图 7a 展示了 2.5 K / nm 温度梯度下石墨烯表面冷端 

 

图 6  系统对石墨烯薄片做功曲线 

Fig. 6  Work curve of the system on the graphene flake 
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图 7  400～300 K 温度梯度下石墨烯表面振动分析 

Fig. 7  Surface vibration analysis of graphene at 400-300 K temperature gradient 

质心 z 坐标随时间的变化，可以观察到石墨烯表面在

石墨烯薄片运动过程中一直处于振动状态，图 7b 则

给出四种温度梯度下热端和冷端的平均振动幅值对

比，通过对比发现温度梯度越高，表面碳原子热运动

更剧烈，同时振动的幅度更大，因为冷浴端设置的同

一温度，所以热浴端与冷浴端之间的振动幅值差更

大，导致其对石墨烯薄片的热驱动力更大。 
自由能通常指热力学过程中系统减少的内能  

中可以转化为对外做功的部分。根据牛顿第三定  
律— “力的作用是相互的”可知：石墨烯薄片原

子对表面碳原子的作用力是与运动方向相反的力，

石墨烯薄片受到的驱动力对其做正功，则石墨烯薄

片本身克服表面碳原子的相互作用力对外做负功，

将对外做的负功代入式(2)可求得石墨烯薄片在运

动过程中的自由能变化。图 8 给出石墨烯薄片自由

能随时间的变化。相较于功的比较，不同温度梯度

下自由能的变化曲线更为接近，但总体来看石墨烯 

 

图 8  不同温度梯度下石墨烯薄片在运动 

过程中自由能随时间的变化 

Fig. 8  Free energy of the graphene flake varies with  

time under different temperature gradients 

薄片的自由能均是在不断减少，这与 LOHRASEBI
等

[13]
得出的试验结果类似。温度梯度越高，石墨烯薄

片的自由能减少越多。这也进一步解释了为什么石墨

烯薄片自发从高温区域定向运动到低温区域，石墨烯

薄片原子会自发趋于能量低的方向，所以在运动过程

中，石墨烯薄片的自由能随时间不断减小。 

3  结论 

为探究固体在具有温度梯度的表面定向移动的

机理，采用分子动力学模拟方法研究不同温度梯度

下石墨烯薄片在单层石墨烯表面上的定向运动，从

功和自由能的角度对其运动机理进行了探讨。 
(1) 在具有温度梯度的石墨烯表面上，石墨烯薄

片会从高温区域到低温区域定向运动。在较低的温度

梯度下，石墨烯薄片运动速度较慢，而在较高的温度

梯度下，石墨烯薄片运动速度较快且运动距离较远。 

(2) 石墨烯薄片的运动速度与当前接触的石墨

烯表面的温度相关，较高的温度梯度下，石墨烯薄

片在热端的速度更大，当石墨烯薄片运动到冷端时，

即使是不同温度梯度下，石墨烯薄片都会达到一个

近似相同的运动速度。 
(3)较高的温度梯度方向上原子振动幅值差形

成的热驱动力更大，系统对石墨烯薄片做的功更大。

同时石墨烯薄片在运动过程中遵循能量最低原理，

其自由能在不断减少，且随着温度梯度的增大，自

由能减少的越多，其定向运动实质上可以理解为向

着系统能量低的方向运动。 
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