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尺度效应下太赫兹非局部二维纳米薄膜结构

涟漪动力学建模方法*
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(上海交通大学

 

机械与动力工程学院,机械系统与振动国家重点实验室,上海 200240)

摘要 本研究通过非局部理论和分子动力学模拟,深入探讨了尺度效应下二维纳米薄膜涟漪动力学特性.
首先,基于非局部Kirchhoff板理论,构建了太赫兹激励下二维纳米薄膜涟漪动力学模型,揭示了涟漪波数

与太赫兹激励频率的关系.其次,通过与分子动力学模拟对比,验证了非局部涟漪动力学模型的准确性,并

对非局部参数进行了辨识.进一步,分析了小尺度范围下二维薄膜结构离散分子动力学模型和连续介质理

论模型的差异性,讨论了等效厚度,手性和非局部参数等重要参数对涟漪波数和相速度的影响.研究表明:

当涟漪波长接近碳-碳键尺度时,原子的离散特性破坏了相邻涟漪的均匀性,论证了考虑原子分布的离散

特性对太赫兹高频激励下二维纳米薄膜跨尺度涟漪动力学建模的重要性.此外,本研究还发现了锯齿方向

的相速度大于扶手椅方向的相速度,且随着中心激励频率的增加,闭合涟漪的波型从环形转变为六边形.
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Abstract This
 

study
 

delves
 

into
 

the
 

dynamic
 

characteristics
 

of
 

ripples
 

in
 

two-dimensional
 

(2D)
 

nano-
films

 

considering
 

scale
 

effects
 

through
 

nonlocal
 

theory
 

and
 

molecular
 

dynamics
 

simulations.
 

Initially,
 

ripple
 

dynamics
 

model
 

for
 

2D
 

nanofilms
 

under
 

terahertz
 

(THz)
 

excitation
 

is
 

constructed
 

based
 

on
 

the
 

nonlocal
 

Kirchhoff
 

plate
 

theory,
 

revealing
 

the
 

relationship
 

between
 

ripple
 

wavenumber
 

and
 

THz
 

excita-
tion

 

frequency.
 

Subsequently,
 

the
 

accuracy
 

of
 

the
 

nonlocal
 

ripple
 

dynamics
 

model
 

is
 

verified
 

by
 

compa-
ring

 

it
 

with
 

molecular
 

dynamics
 

simulations,
 

and
 

the
 

nonlocal
 

parameters
 

is
 

identified.
 

Furthermore,
 

the
 

differences
 

between
 

the
 

discrete
 

molecular
 

dynamics
 

model
 

and
 

the
 

continuous
 

medium
 

theory
 

model
 

for
 

2D
 

film
 

structures
 

at
 

small
 

scales
 

is
 

analyzed,
 

and
 

the
 

effects
 

of
 

important
 

parameters
 

such
 

as
 

equivalent
 

thickness,
 

chirality
 

and
 

nonlocal
 

parameters
 

on
 

ripple
 

wavenumber
 

and
 

phase
 

velocity
 

is
 

discussed.
 

The
 

study
 

indicates
 

that
 

when
 

the
 

ripple
 

wavelength
 

approaches
 

the
 

scale
 

of
 

carbon-carbon
 

bonds,
 

the
 

dis-
crete

 

nature
 

of
 

atoms
 

disrupts
 

the
 

uniformity
 

of
 

adjacent
 

ripples,
 

demonstrating
 

the
 

importance
 

of
 

con-
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sidering
 

the
 

discrete
 

nature
 

of
 

atomic
 

distribution
 

for
 

modeling
 

the
 

cross-scale
 

ripple
 

dynamics
 

of
 

2D
 

nanofilms
 

under
 

high-frequency
 

THz
 

excitation.
 

Additionally,
 

it
 

is
 

found
 

that
 

the
 

phase
 

velocity
 

in
 

the
 

zigzag
 

direction
 

is
 

greater
 

than
 

that
 

in
 

the
 

armchair
 

direction,
 

and
 

as
 

the
 

central
 

excitation
 

frequency
 

in-
creases,

 

the
 

wave
 

pattern
 

of
 

closed
 

ripples
 

transitions
 

from
 

circular
 

to
 

hexagonal.
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引言
  

太赫兹(THz)技术以其高光谱分辨率、优异的

穿透深度、高透明度和高带宽,在安全[1]、通信[2]、

成像[3]、医疗[4]和生物传感领域[5]有着广泛的应

用.二维纳米薄膜,如石墨烯和过渡金属二卤代化

合物(TMDs),因其高载流子迁移率、可调带隙和

优异的机械性能等特性,已被证明是设计太赫兹器

件的一种有前途的方法[6].利用二维纳米薄膜,人

们已经制备了多种对太赫兹波段具有高效响应的

发射器、调制器、探测器和光源[7-9].
为了充分发挥二维纳米薄膜在太赫兹应用领

域的潜力,对由二维纳米薄膜太赫兹振动形成的涟

漪动力学特性进行深入理解至关重要[10].目前,二
维纳米薄膜的理论建模主要采用三种方法:原子模

拟、原子-连续混合力学模型和连续介质力学模

型[11].原子模拟如经典分子动力学(MD)、紧束缚

分子动力学(TBMD)和密度泛函理论(DFT)等,虽
然精确度高,但计算量大,适用于分子和原子数量

较少的体系[12].原子-连续混合力学模型允许将

原子间势直接纳入连续体分析[13].连续介质力学

包括经典梁、板和壳理论,比前两种方法计算量小,

且公式相对简单[14].然而,经典连续介质模型在处

理小尺度效应对二维纳米薄膜力学行为的影响时

存在局限性[15,16].在小尺度下,薄膜的纳米离散结

构不能简单地视为连续体[17].因此,直接应用经典

连续介质模型对二维纳米薄膜进行力学建模时需

谨慎.在此情况下,Eringen[18]发展出非局部弹性

理论,其不同于经典的连续模型,给定参考点的应

力状态是体中每一点应变场的函数,因此能够解释

原子间的长程作用力和尺度效应,被广泛用于纳米

材料的建模.Pradhan等人[19]通过非局部连续介质

力学对嵌入聚合物基体中的多层石墨烯片进行振

动分析,发现非局部效应对石墨烯片的动力学行为

有显著影响.Shen等人[20]利用非局部冯·卡曼板

研究了热环境中简支、矩形、单层石墨烯薄板的非

线性振动行为.结果表明,选取合适的非局部参数

对预测热环境中石墨烯片的非线性振动有重要影

响.Xiao等人[21]利用Hamilton原理和非局部应变

梯度理论讨论了波数、材料长度尺度参数、非局部

参数和阻尼系数对二维材料面内波传播行为的影

响.研究发现:当激发波长或结构尺寸与材料长度

尺度参数和非局部参数相当时,尺度效应对波传播

行为有显著影响.
尽管在非局部连续介质力学模型的框架下,众

多研究已经探讨小尺度效应对二维纳米薄膜涟漪

的影响.然而,这些研究往往缺乏必要的数值模拟

和实验验证,导致无法精确校准模型中关键的非局

部参数,进而无法全面验证非局部理论的适用性.
此外,关于离散的微观结构对涟漪的影响知之甚少.

根据上述现状,本文旨在通过非局部理论和分

子动力学模拟,以石墨烯为例,对二维纳米薄膜涟

漪动力学特性进行分析.本研究利用 MD模拟探讨

了非局部模型的合理性并对非局部参数进行了标

定,结果表明尺度效应对涟漪的高频传播具有重大

影响.此外,本研究还特别关注了离散模型与连续

模型在小尺度上的差异性,为二维纳米薄膜的力学

建模提供了新理解,这对设计基于二维纳米薄膜的

应变传感器、质量和压力传感器、原子尘埃探测器、
表面图像分辨率增强器具有重要的理论意义.

1 非局部Kirchhoff板模型
  

根据Eringen非局部理论[18],弹性连续体中参

考点x 处的应力不仅取决于该点的应变,还取决

于整个物体上每一点处的应变,如图1(b)所示.忽
略体力的线性均匀各向同性弹性固体的基本方程

可以表示为

σij,j =0,

σij(x)=∫λ(|x-x'|,α)Cijklεkl(x')dV(x')

(1)
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其中,σij 和εkl 分别是应力和应变张量;Cijkl 是经

典各向同性弹性中的弹性模量张量.
  

式(1)表明,参考点处的应力取决于x 点周围

有限体积V 内产生的局部应变,通过一个非局部内

核∫λ(|x-x'|,α)对x点附近的经典应变进行加

权.λ是非局部模量或衰减函数,它是欧几里得距

离|x-x'|和材料常数α的函数.材料常数α定义

为e0a/l,取决于内部特征长度a(晶格参数、颗粒

尺寸、碳-碳键距离),外部特征长度l(裂纹长度、

波长)和非局部参数e0a,揭示了小尺度效应对纳

米结构响应的影响.通常,在石墨烯中e0a 的取值

范围与其在碳纳米管中类似,一般为0~2nm.核

函数∫λ(|x-x'|,α)由Eringen给出

λ(|χ|,α)=(2πl2α2)-1K0
χ,χ
lα  (2)

其中,K0 是修正的Bessel函数.
  

基于式(1)和式(2)以及经典胡克定律,可以得

到非局部本构关系
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其中,㐹2=∂/∂x2+∂/∂y2 为拉普拉斯算子.
  

在图1(a)和图1(c)所示的 Kirchhoff均质板

模型中,薄板仅受到垂直于板面的位移w 且板的

变形是纯弯曲.因此,几何方程可以写成

εxx =
∂u
∂x=-z∂

2w
∂x2

,

εyy =
∂v
∂y=-z∂

2w
∂y2

,

γxy =
∂u
∂y+

∂v
∂x=-2z

∂2w
∂x∂y

(4)
  

根据Kirchhoff板理论,弯曲力矩的动力学平衡方

程为[22]

∂2Mx

∂x2
+
∂2My

∂y2
-2
∂2Mxy

∂x∂y = -q+ρh
∂2w
∂t2

(5)

其中,Mxx =∫
h/2

-h/2
zσxxdz 是x 方向的弯矩;Myy =

∫
h/2

-h/2
zσyydz是y方向的弯矩;Mxy=∫

h/2

-h/2
zσxydz是x

和y 方向的剪力矩;h 为板的厚度.
  

将式(3)和式(4)代入式(5)中可得到以位移形

式给出的纳米板动力学平衡方程

-D 㐹4w=[1-(e0a)2 㐹2]I0
∂2w
∂t2  (6)

其中,D=Eh3/12(1-v2)是板的弯曲刚度;I0=

ρh 是第一质量转动惯量;ρ是质量密度.
  

在仅考虑x 方向涟漪传播时,y 方向的波数为

0.在此情况下,涟漪可以表示为

w(x,t)=Wcos(kx-ωt) (7)
  

其复数形式为

w(x,t)=Wei(kx-ωt) (8)

其中:
 

W 表示涟漪的幅值,是一个与x 和t无关的

量;k是x 方向的波数;ω 是激励的角频率;t代表

时间.
  

将式(8)代入式(6)可以得到涟漪波数与频率

的关系

k= [2π2f2ρh(e0a)2+2 π4ρh2(e0a)4f4+π2ρhf2D]/D (9)

其中,f 为激励频率.
  

相速度与波数的关系可以表示为

c=
ω
k =k D

ρh[1+(e0a)2k2]
(10)

  

当e0a=0的时候,得到传统板中波数和相速

度与频率的关系[23]

k= 2πf ρh
D

(11)

c=k D
ρh

(12)

2 分子动力学模型
  

在 MD模拟中,AIREBO势被用于描述碳原

子之间的相互作用[24].在该势函数中,碳-碳共价

键部分依赖于REBO势来描述,截断距离为2Å.
长程的范德华相互作用则采用12-6

 

Lennard-Jones
势来计算,截断距离为3Å.这两种力的作用范围如

图1(f)所 示.石 墨 烯 的 尺 寸 被 设 定 为340Å×
340Å,其中x 对应扶手椅方向,y 对应锯齿方向,

如图1(d)所示.为了保证模拟的准确性以及避免
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尺寸效应,在x 和y 方向上施加周期性边界条件,

z方向则为自由边界条件.在模拟的初始阶段,石
墨烯在NVT系综下进行了10ps的弛豫,以确保

系统达到能量最低的稳定状态.在模拟过程中,石
墨烯最左端10Å 范围内的原子被设置为振动源

[图1(c)中白色原子].为了避免在振动过程中对

石墨烯造成损伤,振动源的幅值被设为0.02Å.同
时,石墨烯最右端10Å范围内的原子被固定为边

界层(黑色原子).棕色原子代表牛顿层,在模拟过

程中传递振动并形成涟漪,如图1(d)、图1(e)所
示.在振动过程中,牛顿层采用 NVE系综和 Ve-
locity-Verlet算法进行积分,时间步长为1fs.所有

的模 拟 都 是 在 大 规 模 原 子/分 子 并 行 模 拟 器

(LAMMPS)上进行的[25].

图1 石墨烯涟漪示意图:(a)~(c)等效连续介质模型;
(d)~(f)

 

离散分子动力学模型

Fig.1 Schematic
 

diagram
 

of
 

graphene
 

ripples:(a)~(c)
 

Equivalent
 

continuous
 

medium
 

model;
 

(d)~(f)
 

Discrete
 

molecular
 

dynamics
 

model

3 结果与讨论

3.1 模型验证

在本研究中,所用石墨烯的关键材料参数均基

于先前采用AIREBO势函数的轴向拉压模拟[24]:
面内 刚 度 Eh 分 别 为360J/m2(扶 手 椅 方 向)和

380J/m2(锯齿方向),质量密度ρ为2.27g/cm3,泊松

比v为0.34.另外,板对应的有效厚度h为0.34nm.
为了考察非局部Kirchhoff模型在预测石墨烯

涟漪波数方面的合理性,本研究将其基于e0a=

0.52nm所得的结果与 MD模拟以及局部和非局

部 Mindlin模型所得的结果进行对比,如图2所

示.在低频域,即振动源频率低于1THz时,四种模

型所预测的波数相近,均能准确预测 MD模拟的结

果.然而,当频率高于1THz后,两种局部模型所预

测的波数明显小于非局部模型所预测的波数.此
外,局部模型的预测结果也与 MD模拟存在明显偏

差.这表明局部理论并不适用于捕捉石墨烯中高频

涟漪动力学特性.局部理论仅考虑了材料内部的直

接邻近相互作用.在低频范围内,这种简化对涟漪

特性的影响较小.但在高频区域内,涟漪波长与材

料的微观结构尺寸相近,使得非相邻单元间的相互

作用对涟漪的传播产生显著影响,非局部效应变得

十分显著.在1THz到3.33THz范围内,两种非局

部模型与 MD模拟具有良好的一致性.进一步地,

当振动源的频率超过3.33THz时,非局部 Mindlin
模型预测的波数随激励频率的增加迅速上升,其预

测值显著高于非局部 Kirchhoff模型以及 MD模

拟的结果.考虑到石墨烯的单层原子结构,石墨烯

并没有沿厚度方向的转动惯量I2=ρh3/12.而非

局部 Mindlin 模 型 保 留 了 厚 度 相 关 的 惯 性 项

I2∂4w/(∂x2∂t2),使式(6)变为:

-D∇4w=[1+(e0a)2∇2]I0
∂2w
∂t2

-I2
∂4w
∂x2∂t2  

(13)

这导致其在高频区域内对波数过分高估.对于非局

部Kirchhoff模型,其结果在整个频率范围内始终

与MD结果保持良好的一致性,表明非局部Kirch-
hoff模型在石墨烯涟漪动力学建模方面具有最佳

的适用性.

图2 MD模拟,局部/非局部Kirchhoff模型,
局部/非局部 Mindlin模型波数对比

Fig.2 Comparison
 

of
 

wave
 

numbers
 

in
 

MD
 

simulation,
 

local/non-
local

 

Kirchhoff
 

model,
 

and
 

local/non-local
 

Mindlin
 

model
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非局部参数,作为揭示纳米结构尺度效应的关键固

有参数,其值恒定且独立于外部条件.MD模拟与非

局部Kirchhoff模型对比表明石墨烯的非局部参数

e0a为0.52nm.图3展示了在不同外部条件下,MD
模拟与非局部Kirchhoff模型的结果对比.图3(a)为
沿不同晶格方向的一维涟漪波数对比.在扶手椅和

锯齿方向上,非局部Kirchhoff模型的预测结果均与

MD模拟保持良好的一致性,证实了该模型与e0a=

0.52nm在不同晶格取向上的适用性.同样地,在图3
(b)和图3(c)中,非局部Kirchhoff模型对由双振动

源形成的二维涟漪和由中心激励形成的闭合涟漪的

预测结果与 MD模拟展现出良好的一致性.这些结

果共同表明e0a=0.52nm 的准确性以及非局部

Kirchhoff模型的合理性.该模型和上述参数可以被

广泛用于描述不同晶格方向、边界条件和激励条件

下的石墨烯涟漪动力学特性.

图3 不同外部条件下非局部Kirchhoff模型与 MD模拟对比:(a)手性对涟漪波数的影响;(b)二维涟漪动力学特性;(c)闭合涟漪动力学特性

Fig.3 Comparison
 

between
 

non-local
 

Kirchhoff
 

model
 

and
 

MD
 

simulation
 

under
 

different
 

external
 

conditions:
 

(a)
 

The
 

effect
 

of
 

chirality
 

on
 

wave
 

number;(b)
 

Dynamic
 

characteristics
 

of
 

two-dimensional
 

ripples;
 

(c)
 

Dynamic
 

characteristics
 

of
 

closed
 

ripples

3.2 离散模型与连续模型对比
  

在宏观板中,涟漪的传播遵循连续介质力学原

理,波数对幅值并无影响.但在石墨烯中,当波长与

原子间距接近时,其离散的微观结构使涟漪的传播

特性与连续介质理论存在差异.MD模拟表明在石

墨烯中,涟漪的幅值 W 受到波数k 的影响,如图

4(a)所示.当k<1.066/nm时,W 与振动源的幅值

几乎一致,这与宏观连续理论相符.此时波长远大

于碳-碳键长(lc-c=1.4Å),微观结构对涟漪传播

的影响可以忽略.当1.066/nm<k<6.634/nm时,
随着k逐渐增加,涟漪与微观结构的相互作用增强,
降低了涟漪的传播效率.W 随着k的增加而近似线

性地减小.当k达到6.634/nm时,微观结构对涟漪

的影响达到饱和,此时W 达到稳定值0.852W0.直

到当k进一步增加至12.642/nm时,波长缩短至三

排碳原子长度以下导致涟漪无法传播,W 几乎降至

零.基于模拟结果,W 可以表示为k的分段函数:

W(k)=

0.994W0, 0<k<1.066
(1.0212-0.0255k)W0,

 

1.066<k<6.634

0.852W0, 6.634<k<12.642

0, 12.642<k
(14)

其中,W0 为振动源的幅值.
  

进一步地,将模拟得到的W 和离散的碳原子

坐标

xn =
xn-1+0.7Å, n 为奇数

xn-1+1.4Å, n 为偶数
(15)

代入非局部Kirchhoff模型中,并将得到的波型与

MD结果进行对比,如图4(b)~(f)所示.尽管二者

17
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图4 非局部连续模型与离散 MD模型之间的差异:(a)幅值与波数的关系,其中K=W/W0;
(b)~(f)t=2000fs时,不同频率的波型对比:(b)0.5THz;(c)1THz;(d)5THz;(e)6.25THz;(f)6.77THz

Fig.4 Differences
 

between
 

non-local
 

continuous
 

models
 

and
 

discrete
 

MD
 

models:(a)
 

The
 

relationship
 

between
 

amplitude
 

and
 

wave
 

number,
 

K=W/W0;
 

(b)~(f)
 

Comparison
 

of
 

wave
 

patterns
 

at
 

different
 

frequencies
 

at
 

t=2000fs;
 

(b)
 

0.5THz;(c)
 

1THz;
 

(d)
 

5THz;
 

(e)
 

6.25THz;
 

(f)
 

6.77THz.

在波前处存在差异,这主要归因于离散介质中涟漪

的传播具有一定耗散,而在连续介质模型中这一现

象通 常 未 被 考 虑,但 在 波 的 主 体 部 分,非 局 部

Kirchhoff模型预测的波型与 MD模拟结果展现出

良好的一致性.即使是在高频激励下,相邻涟漪的

波长和幅值并不完全相同,非局部Kirchhoff模型

仍然能与 MD模拟保持良好的一致性.这表明尽管

微观结构存在离散性,但涟漪的波型本质上仍是谐

波.波型的失真是由于在微观尺度上,涟漪的物理

载体(碳原子)无法维持连续性.
图5显示了在t=2000fs时,石墨烯在不同激

图5 石墨烯涟漪微观结构示意图,模拟时间t=2000fs:
(a)0.5THz;(b)1THz;(c)5THz;(d)6.25THz

Fig.5 Schematic
 

diagram
 

of
 

ripples
 

microstructure
 

in
 

graphene
 

at
 

simulation
 

time
 

t=2000fs:(a)
 

0.5THz;
 

(b)
 

1THz;
(c)

 

5THz;
 

(d)
 

6.25THz

励频率下的原子分布.可以看到,由于结构的离散

性,相邻涟漪的原子分布存在一定差异.尤其是在

高频激励下,此时波长接近lc-c,相邻涟漪的差异更

为显著,如图5(c)、图5(d)所示.进一步地,图6显

示了 MD模拟中相邻涟漪之间的波长和幅值变化.
从图6(a)中可以看出在高频激励下,相邻涟漪之

间的振幅差异十分明显.图6(b)显示了相邻涟漪

的波长变化.可以看到,由于原子的离散排列导致

波长也呈离散分布,为lc-c/2×n,其中n 为整数.特
别地,在3.33THz和6.67THz的激励频率下,相
邻涟漪的波长保持一致,这是特定波长与离散原子

间的耦合所致.
图6(c)展示了非局部 Kirchhoff模型在考虑

离散原子坐标后,不同频率下相邻涟漪的波长变

化.平均波长越接近(lc-c+lc-c/2=2.1Å)的整数倍

时,相邻涟漪之间的波长变化越趋于稳定.这是由

于当波长与离散原子分布的最小周期相匹配时,即
波长为该周期的整数倍时,谐波与离散原子耦合所

形成的波型在周期上与谐波波长一致,从而使得相

邻涟 漪 的 属 性 一 致.当 激 励 频 率 为 6.592 和

4.878THz时,波长为6.3Å和8.4Å(分别为2.1Å
的3倍和4倍),此时相邻涟漪的波长完全保持一

致[图6(c)中紫线与黄线],这与 MD模拟类似.同
样地,波长与离散原子间的耦合也会形成不同的波

型,如图7所示.当波长接近6.3Å和8.4Å时,相邻
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图6 MD中相邻涟漪之间幅值和波长变化:(a)幅值变化,t=2000fs;(b)波长变化,t=2000fs;(c)非局部Kirchhoff模型中的波长变化

Fig.6 Changes
 

in
 

amplitude
 

and
 

wavelength
 

between
 

adjacent
 

ripples
 

in
 

MD:
 

(a)
 

Amplitude
 

change
 

at
 

t=2000fs;
(b)

 

Wavelength
 

change
 

at
 

t=
 

2000fs;
 

(c)
 

Wavelength
 

change
 

in
 

the
 

non-local
 

Kirchhoff
 

model

图7 非局部Kirchhoff模型中不同频率下的石墨烯涟漪波型:(a)6THz;(b)6.592THz;(c)6.6THz;(d)7THz;(e)4THz;
(f)4.87THz;(g)4.878THz;(h)5THz

Fig.7 Graphene
 

ripple
 

patterns
 

at
 

different
 

frequencies
 

in
 

the
 

non-local
 

Kirchhoff
 

model:
 

(a)
 

6THz;
 

(b)
 

6.592THz;
 

(c)
 

6.6THz;
(d)

 

7THz;
 

(e)
 

4THz;
 

(f)
 

4.87THz;
 

(g)
 

4.878THz;
 

(h)
 

5THz

涟漪的振幅变化开始减缓,呈现出连续缓慢上升或

下降 的 趋 势,这 与 图 6(a)中 频 率 为 3.33 和

6.67THz的 MD模拟结果一致.当波长正好等于

lc-c+lc-c/2的整数倍时(6.3Å和8.4Å),相邻涟漪

的振幅完全一致,如图7(b)和图7(g)所示.每个涟

漪的最大值点连线为一条水平的直线.这种特性有

助于提高识别和定位石墨烯缺陷的准确性[27].

3.3 参数讨论
  

图8显示了等效厚度,杨氏模量(手性)和e0a
对波数的影响.等效厚度的增加会造成涟漪波数的

减小,如图8(a)所示.在杨氏模量不变的情况下,h
的增加会导致面内质量与弯曲刚度的比值ρh/D=
12ρ(1-v2)/Eh2 减小,进而使涟漪波数降低.在石

墨烯中,不同手性方向的原子排列会对杨氏模量造

成一定影响.如图8(b)所示,随着杨氏模量的增

加,波数轻微上升.但在E 在360J/m2(扶手椅方

向)至380J/m2(锯齿方向)的范围内,波数变化并

不明显.图8(c)显示了e0a 对波数的影响,高频下

非局部模型预测的波数高于局部模型所预测的波

数.另外,e0a 的增大也会导致波数增加,且随着频

率增加,这一现象更加显著.这是因为e0a 的引入

实质上相当于调整了石墨烯的弯曲刚度.弯曲刚度

从局部模型中的 D 降为D/[1+(e0a)2k2].随着

激励频率增加,波数k 增加,进而导致 D/[1+
(e0a)2k2]进一步降低.因此,局部模型与非局部模

型以及各e0a 之间差异随着频率的增加而增加.这
再次表明了对于高频波动,考虑非相邻单元间的相

互作用是十分必要的.
  

为了深入探究非局部效应的影响,我们进行了

采用REBO势函数的 MD模拟,该模拟的其余条

件与采用 AIREBO势函数的模拟一致.REBO势

函数忽略了长程的范德华相互作用项,仅保留了

AIREBO势 函 数 中 用 于 描 述 碳 - 碳 共 价 键 的

项[26].两种不同势函数模拟结果的对比展示在图

8(d)中.结果表明,在激励频率低于5.5THz时,使
用REBO势函数得到的波数明显高于使用AIRE-
BO势函数的结果.然而,当频率超过5.5THz时,
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采用AIREBO势函数所得的波数超过了采用RE-
BO势函数的结果.这一现象归因于在使用REBO
势函数的模拟中,由于未计入范德华力,石墨烯的

杨氏模量相对较低,从而在低频下的波数较高.并

且忽略范德华力作用导致在REBO势函数模拟中

的非局部效应远低于在AIREBO
 

势函数模拟中的

非局部效应.具体而言,REBO势函数下的e0a 仅

为0.08nm.这导致在采用REBO势函数的模拟中,
  

图8 重要参数对波数的影响:(a)等效厚度对波数的影响;(b)杨氏模量对波数的影响;(c)e0a对波数的影响;
(d)AIREBO势函数与REBO势函数对比

Fig.8 The
 

influence
 

of
 

important
 

parameters
 

on
 

wave
 

number:
 

(a)
 

The
 

effect
 

of
 

equivalent
 

thickness
 

on
 

wave
 

number;
 

(b)
 

The
 

effect
 

of
 

Young􀆶s
 

modulus
 

on
 

wave
 

number;
 

(c)
 

The
 

effect
 

of
 

e0a
 

on
 

wave
 

number;
 

(d)
 

Comparison
 

between
 

AIREBO
 

potential
 

and
 

REBO
 

potential

图9 非局部参数和手性对相速度的影响:(a)e0 a对相速度的影响;(b)杨氏模量对相速度的影响;(c)~(e)不同频率下闭合涟漪的波型,
其中x 为扶手椅向,y 为锯齿向[(c)1THz;(d)2THz;(e)6THz]

Fig.9 The
 

influence
 

of
 

important
 

parameters
 

on
 

phase
 

velocity:
 

(a)
 

The
 

effect
 

of
 

e0 a
 

on
 

phase
 

velocity;
 

(b)
 

The
 

effect
 

of
 

Young􀆶s
 

modulus
 

on
 

phase
 

velocity;(c)~(e)
 

Wave
 

patterns
 

of
 

closed
 

ripples
 

at
 

different
 

frequencies,
 

in
 

which
 

x
 

represents
 

the
 

armchair
 

direction,
 

and
 

y
 

represents
 

the
 

zigzag
 

direction
 

[(c)
 

1THz;
 

(d)
 

2THz;
 

(e)
 

6THz]
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波数随频率的增长速率明显低于使用AIREBO势

函数的模拟.最终,在频率超过5.5THz之后,采用

REBO势函数所得的波数低于使用AIREBO势函

数的模拟结果.
在相速度方面[图9(a)],非局部模型预测的

相速度普遍高于局部模型的结果.更重要的是,非
局部模型中相速度在达到某一临界频率后趋于稳

定,这与 MD模拟一致.这可能是因为当频率增加

到一定程度时,涟漪的传播速度受到材料微观结构

和动力学过程的内在限制,涟漪的传播接近材料的

某些固有模式.这些模式具有特定的传播速度,导

致相速度不再随激励频率变化.另外,e0a 的增加

会导致相速度逐渐降低,且达到稳定相速度所需的

临界频率也随之降低.这表明非局部效应不仅影响

了涟漪的传播速度,还改变了其达到稳定传播状态

下的临界条件.相比之下,局部模型未能预测出相

速度在高频下的稳定化特征.这表明在高频条件

下,非局部模型能够更准确地反映材料微观结构与

涟漪的相互作用.
  

图9(b)显示了杨氏模量(手性)对相速度的影

响,在激励频率小于1THz时,不同杨氏模量下的相

速度几乎一致,这与波数类似,表明石墨烯涟漪动力

学特性在低频下近似各向同性.但当激励频率大于

1THz后,具有较高杨氏模量的手性方向展现出较高

的相速度且这一现象随着频率的增加变得更加显

著.进一步地,图9(c)~(e)显示了在中心振动激励

下,MD模拟与非局部Kirchhoff模型在不同激励频

率下形成的闭合涟漪对比.二者的波型表现出良好

的一致性,进一步证实了非局部Kirchhoff模型在捕

捉石墨烯涟漪动力学特性方面的适用性和准确性.
在1THz的低频激励下,波型为环形[图9(c)].随着

激励频率的增加,相速度对手性的依赖性逐渐增强.
涟漪在锯齿方向上的传播距离与其在扶手椅方向上

的传播距离差异愈发明显,导致波型由环形逐步演

变为六边形.在6THz时,相速度已进入稳定阶段,

波型为六边形[图9(e)].这进一步证实了在高频区

域内,涟漪的相速度与手性密切相关.
 

4 结论
  

本研究结合非局部理论和 MD模拟,深入探讨

了尺度效应下石墨烯太赫兹涟漪动力学特性,并辨

识了石墨烯非局部参数e0a=0.52nm.研究发现:

在低频范围内,局部模型与非局部模型的结果较为

接近.但在高频区域内,非局部效应对涟漪的影响

十分显著,此时仅非局部Kirchhoff模型能够准确

预测其动力学特性.相比之下,传统局部模型倾向

于低估波数,而非局部 Mindlin模型则倾向于高估

波数.此外,本研究还对比了离散模型与连续模型

的差异性.MD模拟与非局部模型的对比表明:当
涟漪波长接近碳-碳键尺度时,原子的离散特性破

坏了相邻涟漪的均匀性.在此情况下,考虑原子分

布的离散特性对太赫兹高频激励下二维纳米薄膜

跨尺度涟漪动力学建模是十分重要的.最后,本研

究分析了等效厚度,手性和非局部参数等重要参数

对波数和相速度的影响.结果表明:锯齿方向的相

速度大于扶手椅方向的相速度,且随着中心激励频

率的增加,闭合涟漪的波型从环形转变为六边形.
尽管本研究聚焦于石墨烯,但鉴于二维材料原子排

列的共性,该模型可以被广泛用于其它二维纳米薄

膜涟漪动力学建模.上述结论为二维纳米薄膜的跨

尺度建模提供了新视角,有助于推动二维纳米薄膜

在柔性电子器件、纳米机电系统等领域的应用.
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