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RGO/Al 复合材料界面性质第一性原理研究 

孙 铭, 邵溥真, 孙 凯, 黄建华, 张 强, 修子扬, 肖海英, 武高辉 
(哈尔滨工业大学 材料科学与工程学院, 哈尔滨 150001) 

摘 要: 本研究采用基于密度泛函理论的第一性原理方法, 在广义梯度近似下, 分别建立了具有不同碳氧比的“铝/

氧化石墨烯/铝(Al/GO/Al)”界面模型以及含缺陷“Al/GO/Al”三层界面模型。探讨了含氧官能团和单空位缺陷、双空

位缺陷以及拓扑缺陷对还原氧化石墨烯增强铝基复合材料界面性质的影响。研究结果表明: 在“Al/GO/Al”界面模型

中, 环氧基优于碳原子而与铝原子产生明显的电荷交互作用, 氧原子净电荷为–0.98 e, 铝原子净电荷为 0.46 e, 环

氧基有利于复合材料中还原氧化石墨烯与铝基体之间的界面结合。当缺陷存在时, 含缺陷的“Al/GO/Al”界面模型中

缺陷处碳原子净电荷在–0.05 e 至–0.38 e 区间, 环氧基与碳原子之间存在较弱的相互作用, 与铝原子间相互作用明

显较强。环氧基抑制了空位缺陷处碳原子与铝原子之间的反应, 可保护含空位还原氧化石墨烯中碳原子结构的完整

性。本研究可为开发高性能 Al/GO/Al 基复合材料提供理论指导。 
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First-principles Study on Interface of Reduced Graphene Oxide  
Reinforced Aluminum Matrix Composites 

SUN Ming, SHAO Puzhen, SUN Kai, HUANG Jianhua, ZHANG Qiang,  
XIU Ziyang, XIAO Haiying, WU Gaohui 

(School of Materials Science and Engineering, Harbin Institute of Technology, Harbin 150001, China) 

Abstract: An “aluminum/graphene oxide/aluminum (Al/GO/Al)” interface model with different carbon/oxygen ratio 

or with different defects was established. Effects of oxygen-containing functional groups and different defects on the 

interface of reduced graphene oxide/aluminum composites was studied using first principle method based on density 

functional theory (DFT). The results show that the epoxy group is better than carbon atom to produce obvious charge 

interaction with aluminum atom in the interface model of Al/GO/Al. The net charge of oxygen atom is –0.98 e while 

aluminum atom is 0.46 e, which is conducive to the interfacial bonding between reduced graphene oxide (RGO) and 

aluminum matrix in composites. When the defects exists, the net charge of carbon atoms at the defects in the Al/GO/Al 

interface model is in the range of –0.05 e to –0.38 e. Interaction between epoxy group and carbon atoms is weak, while 

interaction between epoxy group and aluminum atoms is significantly intensified. The existence of epoxy group can 

inhibit reaction between carbon atom and aluminum atom in the vacancy defects, and protect integrity of carbon 
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structure in RGO with vacancy defects. Therefore, this research may provide theoretical guidance for development of 

high-performance Al/GO/Al matrix composites. 

Key words: first principle; reduced graphene oxide/aluminum composite; graphene oxide/aluminum interface 

model; interface property 

铝基复合材料以较高的比强度、良好的尺寸稳

定性和易加工成型等优异的性能, 而被广泛应用于

航空航天和汽车电子等行业[1-3]。随着航空航天等行

业的不断发展 , 对高性能铝基复合材料的需求越

来越大, 急需对传统铝基复合材料进行改性[4]。石

墨烯(Gr)作为一种二维碳纳米材料, 具有强度高、

延展性好、导电导热性强等优良性能[5-10], 有望为铝

基复合材料的改性提供增强体, 实现所需性能的突

破。但由于石墨烯片层间具有范德华力, 且比表面

积大, 在制备过程中易产生团聚, 影响复合材料性

能[11-15]。为实现石墨烯均匀分散, 常用机械球磨分

散和液相分散工艺[16-18]。其中液相分散常用石墨烯

的前驱体, 如氧化石墨烯(GO), 在制备过程中分散

并还原为还原氧化石墨烯(RGO), 实现复合材料中

RGO 与基体间的界面设计。然而值得注意的是, 以

此方法制得的复合材料中, RGO 表面会残留一定程

度的含氧官能团[19]。而这一部分残留对复合材料性

能, 尤其是界面性能的影响较大, 且难以直接通过

实验研究其影响。因此, 有必要通过模拟对 RGO/Al

复合材料的界面性质进行研究。 

基于密度泛函理论(DFT)的第一性原理方法对

复合材料界面性质的研究已经取得了一些进展[20-23]。

其中, Zhang 等[24]研究了缺陷对石墨烯/铝界面结合

的影响, 发现缺陷处 C–Al 之间形成的较强共价键

是提升复合材料力学性能的重要原因。但采用第一

性原理研究含氧官能团对 RGO/Al 界面性质的影响

则尚未见报道。 

本工作运用基于密度泛函理论的第一性原理方

法 , 模拟研究不同碳氧比的铝 /氧化石墨烯 /铝

(Al/GO/Al)界面模型, 探讨含缺陷 Al/GO/Al 界面模

型的界面性质 , 分析计算两类模型的界面原子结

构、界面能、界面粘附功以及界面电子结构, 从微

观层面揭示RGO/Al复合材料界面处C–Al原子之间

的交互作用, 揭示含氧官能团与缺陷对界面性质的影

响, 为开发高性能 Al/GO/Al 基复合材料提供指导。 

1  计算方法和模型 

1.1  计算方法 

采用基于 DFT 第一性原理的平面波赝势法, 利

用 Material Studio 中的 CASTEP 程序实现模型结构

优化、能量计算以及电子结构分析。选用 Ultrasoft

超软赝势, 交换关联能量泛函采用广义梯度近似中

的 Perdew-Burke-Ernzerhof 形式, 同时考虑到范德

华力, 计算时选用 Grimme 色散校正(DFT-D correc-

tion), 在实空间内进行计算。平面波截断能采用

420 eV, 布里渊区 k 点取样网格设置为 6×6×1, 总能

收敛标准优于 2.0×106 eV。 

1.2  结构模型 

GO 是 Gr 的一种前驱体, 具有典型的准二维

空间结构, 其片层上有大量的羟基、羧基以及环氧

基等含氧官能团, 因制备工艺不同, 碳表面的含氧

官能团也存在一定程度的不同 [25-26]。为了简化模

型并便于对比 , 在模型建立时假设含氧官能团均

为环氧基, 位置随机分布。图 1(a~e)为结构优化后

的 Gr 原子模型和不同碳氧比的 GO 原子模型。由

于 C 原子与 O 原子之间存在相互作用, GO 表面存

在褶皱。 

本工作建立了含有一个环氧基与单空位缺陷

(Single-vacancy defect, SV)、双空位缺陷(Double- 

vacancy defect, DV)以及拓扑缺陷(Stone-Wales defect, 

SW)的 GO 原子模型(图 2(a~c))。为便于表述, 对模

型中缺陷处部分 C 原子进行编号。按照与上述界面

模型一致的参数构建了图 2(d~f)中的含缺陷Al/GO/Al

界面模型。 

 

 
 

图 1  GO(Gr)原子模型与 Al/GO(Gr)/Al 界面模型 

Fig. 1  GO(Gr) atomic model and Al/GO(Gr)/Al interface model 
(a) Gr atom model; (b-e) GO atomic models with C/O ratios of 24 : 1, 
12 : 1, 8 : 1, and 6 : 1, respectively; (f) Al/Gr/Al interface model;  
(g-j) Al/GO/Al interface models with C/O ratios of 24 : 1, 12 : 1, 8:1, 
and 6 : 1, respectively 



第 6 期 孙 铭, 等: RGO/Al 复合材料界面性质第一性原理研究 653 
 
 
 

    

 
 

图 2  含缺陷 GO 原子模型与含缺陷 Al/GO/Al 界面模型 

Fig. 2  GO atom model and Al/GO/Al interface model both 
with defects 
(a) GO with single-vacancy defect; (b) GO with double-vacancy defect; 
(c) GO with Stone-Wales defect; (d) Al/GO/Al interface model with 
single-vacancy defect; (e) Al/GO/Al interface model with double- 
vacancy defect; (f) Al/GO/Al interface model with Stone-Wales defect 

 

2  结果与讨论 

2.1  结构模型的确定 

为了减小 Al原子层数对计算结果的影响, 本工

作计算了模型原子层数对模型总能量的影响。如图 3

所示的计算结果表明, 当Al原子层数不少于4层时体

系表面能趋于稳定, 因此选用 4 层的 Al 表面模型; 为

保证模型界面错配度在 5%以下, 选取石墨烯与铝的

位向关系为(111)Al//(001)Gr, [011]Al//[120]Gr, 此时

界面模型错配度仅为 0.4%; 为使体系能量达到最低

值, 采用 UBER 法计算并确定了模型中界面间距为

0.33 nm; 为确保上下表面原子无相互作用, 设置真

空层为 1.5 nm, 并固定两端最外层的 Al 原子位置。 

 

 
 

图 3  不同原子层数对应 Al 表面模型的表面能 

Fig. 3  Surface energy of Al surface model corresponding to 
different atomic layers 

2.2  环氧基对 RGO/Al 界面性质的影响 

2.2.1  界面能量计算 

复合材料的界面结合效果通常采用界面能与界

面粘附功进行衡量[23,27]。其中, 界面的稳定性用界

面能 Eint 评价, 界面能越小, 界面越稳定。界面能

Eint 可表示为:  

 

surf bulk bulk
A/B/A A A B

int
2 2

=
2

E E E E
E

A

  

 
(1)

 
式中, EA/B/A 表示 A/B/A 界面模型的总能量, A 代表

界面面积, EA
surf 表示构成界面模型的表面模型 A 的

表面能, EX
bulk 表示构成界面模型的表面模型 X 的块

体能量。界面的结合性可以用界面粘附功衡量, 它

是将单位面积的表面粘附成界面时对外界做功大小

的量度, 对应模型中 Al 与 GO(Gr)粘附为界面时的

对外做功大小, 即产生 Al–O 与 Al–C 的相互作用。

粘附功越大, 界面结合性能越好。对于 ABA 式三层

界面模型的界面粘附功 adW 可表示为:  

 

slab slab
A B A/B/A

ad
2

2

E E E
W

A

 


 
(2) 

式中, EX
slab 表示构成界面模型的表面模型 X 总能量。 

Al/GO(Gr)/Al 界面模型的界面粘附功与界面能

计算结果如表 1 和图 4 所示。随界面模型中环氧基

数量增加, 界面粘附功增大, 界面能降低, 且与环

氧基数量呈线性关系。相比于 Gr, GO 与 Al 基体之 

 
表 1  Al/GO(Gr)/Al 界面能量计算结果 

Table 1  Calculation results of energy at the interface  
of Al/GO(Gr)/Al interface model 

Interface model EAl/GO(Gr)/Al/eV Wad/(J·m
–2) Eint/(J·m

–2)

Al/Gr/Al –7790.9254 2.1894 –2.1918 

Al/GO(1)/Al –8230.1766 2.8727 –3.2239 

Al/GO(2)/Al –8668.9362 3.5572 –4.1941 

Al/GO(3)/Al –9108.2092 4.2686 –5.2290 

 

 
 

图 4  Al/GO(Gr)/Al 界面模型的计算能量随环氧基数量的变化 

Fig. 4  Energy calculation of Al/GO(Gr)/Al interface model 
according to the epoxy number 



654 无 机 材 料 学 报 第 37 卷 
 
 
 

    

间的界面结合效果更好, 界面更稳定; 随环氧基数

量增多, 界面结合性和稳定性增强, 可见 RGO 上残

留的含氧官能团对界面结合是有利的。文献[28-30]报

道, 加入RGO可显著提高RGO/Al复合材料的强度, 

可见除了 RGO 本身具有较高的力学性能外, RGO

上残留的含氧官能团可增强界面结合效果, 对提高

复合材料力学性能作出一定程度的贡献。 

2.2.2  电子态密度 

Al/GO(Gr)/Al 界面模型界面层位置的电子分波

态密度(PDOS)如图 5 所示。在 Al/Gr/Al 与 Al/GO/Al

界面模型中, C 原子的 PDOS 均无明显变化, 峰位不

存在偏移。0 K 条件下 C 原子与 Al 和 O 原子的相互 
 

 
 

图 5  不同 Al/GO(Gr)/Al 界面模型中不同原子 PDOS 曲线 

Fig. 5  PDOS curves of C (a), Al (b) and O (c) atoms in different Al/GO(Gr)/Al interface models 
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作用均不明显; Al 原子与 O 原子在–21 eV 附近存在

较为明显的共振峰, Al 原子的 s 轨道和 p 轨道电子

均与 O 原子 s 轨道发生杂化, 二者之间存在相互作

用。随着 O 原子增多, 共振峰峰强增大, 在–6 eV 附

近 O 原子 p 轨道与 Al 原子 p 轨道之间逐渐产生了

共振峰。O 原子与 Al 原子之间存在相互作用, 且 O

原子越多, 相互作用越强。Al 与 O 原子在费米能级

以下的峰位随着 O 原子的增多, 峰位存在向低能量

方向移动的趋势, 界面逐渐稳定, 符合界面能量计

算的结果。 

2.2.3  Mulliken 布居分析与差分电荷密度分析 

对界面模型进行电子态密度分析可以定性表征

界面处原子的电子结构, 通过 Mulliken 布居分析并

与差分电荷密度分析相结合, 可以进一步分析界面

处原子成键情况以及电荷转移量[21-22]。含单个环氧

基的 Al/GO/Al 以及 Al/Gr/Al 模型中界面处原子轨

道布居数与差分电荷密度的计算结果分别见表 2、

表 3 和图 6。表 2 显示, Al/Gr/Al 模型中界面处不同

位置Al原子与C原子的布居数基本保持一致, 二者

之间电荷转移幅度十分微弱, 净电荷仅为 0.02 与

–0.03 e, 基本不存在相互作用, 这一结果与界面处

电子态密度结果相一致。 
 

表 2  Al/Gr/Al 界面模型 Mulliken 布居分析 

Table 2  Mulliken populations of Al/Gr/Al interface model 

Atom Location s p Charge/e 

Al Interface 1.28 1.70 0.02 

C Interface 1.05 2.98 –0.03 

 

表 3  Al/GO/Al 界面模型 Mulliken 布居分析 

Table 3  Mulliken populations of Al/GO/Al interface model 

Atom Location s p Charge/e 

Al Location 1 1.04 1.50 0.46 

Location 2 1.28 1.70 0.02 

O Interface 1.88 5.10 –0.98 

C Interface 1.05 2.97 –0.03 
 

 
 

图 6  Al/Gr/Al (a)与 Al/GO/Al (b)差分电荷密度 

Fig. 6  Electron density difference of Al/Gr/Al (a) and 
Al/GO/Al (b) 

对于 Al/GO/Al 界面模型而言, Al 原子(图 6(b)

中位置1处铝原子)与界面处距离最近的O原子产生

相互作用, Al原子 s与 p轨道均失去电子, 净电荷为

0.46 e, O 原子获得电子, 净电荷为–0.98 e, 符合离

子键的成键规律, 提升了界面结合强度。距离 O 原

子位置较远的 Al 原子(图 6(b)中位置 2 处)无显著的

电荷转移。此外, 不同位置 C 原子与 O 原子的相互

作用均不明显, 与分波态密度结果相一致。 

综上可知, 在 Al/Gr/Al模型中 Al原子与 C 原子

之间无明显相互作用。在 Al/GO/Al 界面模型中, C

原子与 Al 原子、O 原子均无相互作用产生。Al 原

子与 O 原子之间存在较强的相互作用, Al 原子附近

电荷密度降低, O 原子附近电荷密度增加, 二者之

间存在离子键成分。O 原子与 Al 原子的相互作用使

界面粘附功增大, 界面能降低, 有利于 GO 与 Al 基

体间的界面结合, 从而对 RGO/Al 复合材料的力学

性能产生积极影响。 

2.3  环氧基与缺陷对 RGO/Al 界面性质的影响 

2.3.1  界面能量计算 

三类含缺陷 Al/GO/Al 界面模型的界面粘附功

与界面能计算结果如图 7 所示。与文献[24]结果相

类似, 缺陷处碳原子与基体产生相互作用, 进而影

响界面结合效果。含单空位缺陷 Al/GO/Al 界面模型

的界面粘附功稍低于完整结构 Al/GO/Al 界面模型, 

而含双空位缺陷与拓扑缺陷模型的界面粘附功较完

整结构更高。可见双空位缺陷与拓扑缺陷有利于

GO 与 Al 基体之间的界面结合, 而单空位缺陷对界

面结合存在负面影响。三类缺陷界面模型的界面能

均高于完整结构 Al/GO/Al 界面模型, 说明三类缺

陷均降低了界面的稳定性 , 拓扑缺陷的影响程度

最小。 

 

 
 

图 7  含缺陷 Al/GO/Al 界面模型能量计算 

Fig. 7  Energy calculation of Al/GO/Al interface model with 
defects 
SW: Stone-Wales; SV: Single-vacancy; DV: Double-vacancy 
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2.3.2  电子态密度 

图 8显示了含有三类缺陷的Al/GO/Al界面模型

的分波态密度, 并与含单个环氧基的Al/GO/Al界面

模型进行对比。与完整 Al/GO/Al 模型相比, Al 原子

s 轨道与 p 轨道电子密度均降低, Al 除了与 O 存在

相互作用外, 与 C 原子产生了相互作用。含不同缺

陷的 Al/GO/Al 模型中 O 原子 PDOS 与完整

Al/GO/Al 模型基本一致。与完整 Al/GO/Al 模型相

比, 含缺陷界面模型中 C 原子 s 轨道与 p 轨道最大

电子密度明显降低, p 轨道峰型存在变化。另外, 在

–11 至–1.5 eV 区间内含缺陷 GO 的 C 原子 p 轨道峰

变宽, C 原子之间的相互作用、C 原子与 Al 之间作

用规律与完整 GO 的 C 原子存在区别。引入缺陷破

坏了 GO 上 C 原子的结构完整性, 致使缺陷处 C 原

子与界面处Al原子产生相互作用, 该结论与文献中

的模拟结果相吻合[8,31]。 

2.3.3  Mulliken 布居分析与差分电荷密度分析 

图 9 显示了含缺陷 Al/GO/Al 界面模型中不同 x

坐标位置的差分电荷密度分析结果, 与表 4 的布居

分析结果相结合, 可以进一步定量分析模型界面处

的电子结构, 其中图 9 中原子编号与表 4 中原子位

置相对应。三类模型中 Al 原子(对应编号 Al1)与 O 
 

 
 

图 8  不同缺陷 Al/GO/Al 界面模型中不同原子 PDOS 曲线 

Fig. 8  PDOS for different atoms in Al/GO/Al interface models with different defects 
(a) PDOS for Al atom; (b) PDOS for C atom; (c) PDOS for O atom 
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图 9  含缺陷的 Al/GO/Al 差分电荷密度 

Fig. 9  Electron density difference of Al/GO/Al with different defects 
(a, b) Single-vacancy defect in YZ direction; (c, d) Single-vacancy defect in vertical Z direction; (e, f) Double-vacancy defect in YZ direction;  
(g, h) Double-vacancy defect in vertical Z direction; (i, j) Stone-Wales defect in YZ direction; (k, l) Stone-sWales defect in vertical Z direction 

 
 

表 4  含缺陷 Al/GO/Al 布居分析 

Table 4  Mulliken populations of Al/GO/Al with defects 

Model Atom Position s p Charge /e

SV 

Al Al1 1.05 1.47 0.48 

Al2 1.02 1.58 0.41 

Al3 1.22 1.65 0.13 

O O 1.87 5.12 –0.99 

C C1 1.24 3.13 –0.38 

C2–C3 1.10–1.19 2.97–2.91 –0.07– –0.10

DV 

Al Al1 1.05 1.47 0.48 

Al2 1.22 1.63 0.15 

Al3 1.22 1.71 0.07 

O O 1.87 5.12 –0.99 

C C1 1.20 2.94 –0.14 

C2–C4 1.06–1.18 2.99–2.91 –0.05– –0.09

SW 

Al Al1 1.05 1.45 0.50 

Al2 1.07 1.60 0.33 

Al3 1.22 1.68 0.10 

O O 1.87 5.12 –0.99 

C C1 1.15 3.09 –0.24 

C2 1.08 3.04 –0.12 
 

原子之间均产生了最强烈的相互作用, Al 原子失去

电子, 附近电荷密度降低, O 原子附近电荷密度增

加, 二者之间存在离子键作用, 且得失电子的量也

与Al/GO/Al模型相一致, 可以认为不同种类缺陷都

不影响 Al 原子与环氧基之间的相互作用。但由于

GO 表面存在缺陷, C 与 Al 之间的作用规律与完整

Al/GO/Al 存在较大区别。三类模型当中缺陷处 C 原

子(对应编号 C原子)与附近的Al原子(对应编号Al2)

均存在不同程度的相互作用, 单空位处 C 原子与 Al

原子相互作用最强, 拓扑缺陷次之, 双空位缺陷处

C 原子与 Al 原子相互作用最弱。结合界面原子结构

发现, 对于含空位缺陷的 Al/GO/Al 界面模型, 与 C

原子相互作用最强的Al原子位于环氧基异侧, 而拓

扑缺陷 Al/GO/Al 界面模型中与 C 原子相互作用最

强的 Al 原子位于环氧基同侧。此外, 受到缺陷影响, 

非缺陷部位 C 原子与 Al 之间也存在较微弱的相互

作用, C 原子与 Al 原子的得失电子数量存在一定的

波动。 

结合界面原子结构、原子轨道布居数以及差分

电荷密度结果, 进一步分析含缺陷 GO/Al 界面模型

中 C 原子的具体作用规律, 结果如图 10 所示。其中

含空位缺陷的两类模型具有相似的规律。由于环氧

基, 与C原子相互作用最强的Al原子位于不含环氧

基的异侧界面上, 同时空位处与Al原子相互作用最

强的 C 原子始终位于远离环氧基的一侧(图 10(a, b)), 

单空位缺陷中 C 原子得到 0.38 e, 双空位缺陷中 
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图 10  含缺陷的 GO 原子模型和相应的差分电荷密度 

Fig. 10  GO atom model with defects (a–c) and corresponding 
electron density difference (d–f) at the interface of Al/GO/Al 
model 
(a, d) Single-vacancy; (b, e) Double-vacancy; (c, f) Stone-Wales 
defects 

 

C 原子得到 0.14 e。而靠近环氧基一侧的 C 原子与

Al 原子相互作用相对较弱, 单空位与双空位缺陷中

C 原子净电荷区间仅为–0.05~–0.10 e。两模型中非

空位处 C 原子同样满足这一规律, 与环氧基相连位

置 C 原子得电子量更少。界面模型中存在的环氧基

会抑制 C 与 Al 之间的反应, 保护 GO 中碳原子的结

构完整性, 改善界面结合效果, 进而提高 RGO/Al

复合材料的力学性能。 

含拓扑缺陷 Al/GO/Al 界面模型的作用规律与

空位缺陷界面模型存在差异。原子结构方面, 与 C

原子相互作用最强的 Al 原子位于含有环氧基的同

一界面上, 这使得模型中 C 原子、O 原子和 Al 原子

之间均存在相互作用。布居分析与差分电荷密度结

果也印证了这一规律。不同于含空位缺陷的界面模

型, 拓扑缺陷中与Al原子相互作用最强的C原子位

于靠近环氧基一侧, 净电荷为–0.24 e。Al 原子中的电

子向 C、O 原子处转移, 最大失电子幅度为 0.50 e, 均

高于 Al 原子单独与 O 原子相互作用的 0.46 e 以及单

独与 C 原子相互作用的 0.48 e。结合能量计算结果, 

拓扑缺陷使模型的界面结合效果得到提升。 

3  结论 

采用基于密度泛函理论的第一性原理计算方法

研究了 Al/GO(Gr)/Al 和含缺陷 Al/GO/Al 界面模型, 

分析了两类模型的界面能量、界面处分波态密度、

布居分析以及差分电荷密度等特性, 得到以下结论:  

1)GO中距离环氧基较近的C原子会与O原子产

生相互作用而形成褶皱。Al/GO/Al 界面模型中, Al

原子与 O 原子产生相互作用, 二者之间存在离子键

作用; C原子与Al原子、O原子之间基本无相互作用。 

2)随 GO 上环氧基数量增加, GO 与 Al 基体之间

的界面粘附功提升同时界面能降低。随环氧基增多, 

Al/GO/Al 界面模型的界面结合性和稳定性越强, 复

合材料中 GO 上残留的含氧官能团有利于界面结合。 

3)所有含缺陷 Al/GO/Al 界面模型中, 界面位置

O 原子与 Al 原子相互作用不受缺陷影响。不同界面

模型中 C 原子与 Al 原子之间相互作用程度不同, 单

空位缺陷处相互作用最强, 拓扑缺陷处次之, 双空

位缺陷处最弱。 

4)缺陷位置 C 原子与 Al 原子相互作用强于非缺

陷位置。两类空位缺陷 GO 中位于远离环氧基的一侧

的缺陷处 C 原子与 Al 原子相互作用更强, O 原子会

抑制空位缺陷处 C 与 Al 之间的反应, 保护含空位缺

陷 GO 中碳原子的结构完整性。拓扑缺陷处 C 原子

与界面处环氧基共同与 Al 原子产生相互作用, 界面

结合效果得到提升。 
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