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石墨烯外延生长原子尺度的机理研究取得新进展

2

近日，中国科大合肥微尺度物质科学国家实验室李震宇教授研究组与科大同行合作

烯外延生长原子尺度的机理研究方面取得重要进展，首次揭示出在不同铜衬底上碳-碳二

墨烯生长的主要碳供给单元，解释了不同铜衬底上石墨烯生长中由不同的关键原子动力学

决定的微观机理，并预测了铜表面石墨烯不同生长形态（分维型或密集型）间相变的转变

该研究成果

以“Carbon Dimers as the Dominant Feeding Species in Epitaxial Growth and Mo

Graphene on Different Cu Substrates”为题于5月28日在国际权威物理学杂志《

快报》上发表，第一作者武平目前为国际功能材料量子设计中心博士后，第二作者张悦是

学院本科生。 

 

利用化学气相沉积法在铜衬底上外延生长石墨烯是目前广泛采用的一种生长大面积、

单层石墨烯的方法。石墨烯样品的质量取决于一些关键的生长参数，包括生长温度、蒸气

底形态和碳源等。揭示石墨烯外延生长的原子尺度机理，特别是其中各种动力学过程的相

性，对实现石墨烯非平衡生长的精确控制十分关键。不同的铜衬底中，因为（111）表面

构与石墨烯相似，而（100）表面在铜箔中分布最多，所以这两种表面在石墨烯生长中广

实验研究表明，在铜（111）表面石墨烯生长是扩散限制的，而在铜（100）表面是贴附

当石墨烯岛足够大的时候，不同表面形成支链状或树枝状的分维形态还是形成密集形态的

不一样。迄今为止，对于这两种衬底上差异明显的生长行为的原子机理的理解仍然欠缺。

墨烯成核生长过程中最基本的供给单元是碳单体，还是更大的碳聚合体，仍然没有明确的

针对这些问题，李震宇教授及其合作者利用多尺度计算模拟方法，结合第一性原理计算、

蒙特卡罗模拟和速率方程分析，系统地对比研究了在铜（111）和（100）衬底上石墨烯

力学。结果表明，在这两种衬底上，碳-碳二聚体都比碳单体扩散快，并且更容易贴附到

的石墨烯岛边缘，相关能垒见图1。因此，在铜衬底上碳-碳二聚体是石墨烯生长的主要供

元。此外，在铜（111）表面二聚体扩散能垒与贴附能垒相当，而在铜（100）表面贴附

于扩散能垒，导致石墨烯生长行为分别表现出扩散限制和贴附限制的特征。同时，他们还

碳-碳二聚体在石墨烯岛边缘的扩散行为，进而揭示了不同铜衬底上石墨烯不同生长形态

或密集型）的形成机理，并预测了两种形态间相变的转变温度。该工作不仅为理解铜（1

（100）衬底上石墨烯外延生长的原子机理提供了新思路，也有助于器件应用中石墨烯外

加精确的控制。 
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碳单体、二聚体、三聚体在铜（111）和（100）衬底上扩散能垒（左）以及碳单体

在铜（111）衬底上石墨烯zigzag边缘的贴附能垒（右） 

 

李震宇教授研究组近几年里一直从事石墨烯生长微观机理方面的系列研究，给出了一

晶格失配的石墨烯非线性生长动力学的普适机理，提出了前驱气体脱氢将一直伴随着石墨

过程的特点，并设计了一种高质量双层石墨烯的生长方案。相关研究成果分别发表在

J. Am. Chem. Soc.、J. Phys. Chem. C、Phys. Rev. B和Small等杂志上，加深了对石墨

理的理解，为增强对生长条件进行精确调控提供了新思路。 
 　

 　　上述研究得到了国家自然科学基金委、科技部、教育部和中国科学院的资助。 
 　

 论文链接： http://journals.aps.org/prl/abstract/10.1103/PhysRevLett.114.216102

 

（合肥微尺度物质科学国家实验室国际功能材料量子设计中心、量子信息与量子科

新中心、科研部）
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