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研究快讯

多壁碳纳米管弯曲导致的扭转!

李晓雁- - 杨- 卫.

（清华大学工程力学系- 北京- /00012）

摘- 要- - 文章介绍了多壁碳纳米管弯曲的分子动力学模拟，从原子尺度上解释了由于屈曲失稳而导致的起皱现
象，并发现多壁碳纳米管弯曲时会呈现出非线性的力学响应。同时，在模拟过程中，观察到了弯曲诱发扭转的现象，并

揭示出扭转变形的内在起因是曲率诱导的晶格错配。
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- - 碳纳米管自从被发现以来，由于其优良的力学
和电学性能，已得到了世界各国科学家的广泛关注

和深入研究。碳纳米管具有良好的柔韧性，能够承

受反复的弯曲或扭转［/］，因而非常适用于制造纳米

器件。 /OO1 年，U’V’@*G) 等［K］利用透射电子显微镜
原位观察多壁碳纳米管的弯曲时，发现多壁碳纳米

管受压一侧会出现波纹状呈周期分布的褶皱，并提

出五七对旋错模型来解释这种奇异的起皱现象。随

后，W>6,+!*>*(等［P］发现起皱会降低纳米管的弯曲刚
度，进而会降低其弯曲模量。同时，他们也强调这种

起皱不是通常意义下的弹性屈曲。 X!=,E 研究组［2］

首先采用二维有限元方法模拟了碳纳米管的弯曲起

皱，并解释了起皱是材料高度各向异性的一种特殊

效应。最近，9>>6B6 等［Y］运用广义的局域准连续方
法，模拟了 P2 层碳纳米管的弯曲，并指出起皱现象
来源于以应变能松弛和层间相互作用为主导的非线

性效应。目前，对于多壁碳纳米管弯曲起皱的研究，

多数方法处于连续介质的理论框架中，无法反映出

碳纳米管在弯曲过程中起皱的内在物理本质。为了

进一步从原子层次上理解碳纳米管弯曲起皱的微观

机制，我们采用分子动力学方法对多壁碳纳米管的

弯曲进行了大规模模拟。

在模拟过程中，可以观察到碳纳米管的一些几

何变化，如曲率的增加，截面形状的改变和褶皱的出

现。从图 / 中可以清楚地看到碳纳米管弯曲时的三
维拓扑形态。从原子尺度上看，这些几何变化可以

由曲率诱导的晶格错配模型［N］来解释。图 K 给出了
多壁碳纳米管的弯矩随曲率的变化关系［Q］-。 对于较
厚的多壁碳纳米管，在其弯曲变形曲线中存在一个

突然的下降。这个奇异特征表明纳米管发生了由局

域应变松弛诱导的弹性屈曲。图 P 展示了多壁碳纳
米管的应变能与变形曲率之间的关系［Q］-。 从图中可
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以看出，系统储存的应变能随着多壁碳纳米管直径

的增大而增大。此外，我们发现多壁碳纳米管弯曲

时的应变能 !4)5103与曲率 !符合 !4)5103" !"（6 # " #
$）的关系式。正是基于上述的分析，可以看出多壁
碳纳米管在弯曲变形时会表现出非线性的力学响

应。

图 6! 十壁碳纳米管弯曲时的三维拓扑形态

图 $! 多壁碳纳米管弯曲时弯矩随曲率的变化（图中橙色的曲

线来自于 755898等的模拟结果［:］）

图 "! 多壁碳纳米管弯曲时应变能随曲率的变化（图中橙色的

曲线来自于 755898等的模拟结果［:］）

通过全原子模拟，我们观察到实验中无法看到

的纳米管弯曲变形时的微观细节。当第一个褶皱由

于应变累积在纳米管中部形成时，纳米管发生屈曲

失稳，表现为其所承受的弯矩出现突然下降。在弹

性失稳之后，整个系统进入强化和屈服阶段。在屈

服阶段中，共价键的转变会引发不可逆的塑性变

形［&］!。在弯曲载荷作用下，褶皱会逐渐形成并对称

地分布于管壁受压的一侧，最终形成如图 6 所示的
复杂的褶皱排列［;］!。 在十壁碳纳米管弯曲的过程
中，最内层的纳米管会呈现出局部扭曲的带状形态，

如图 < 所示［;］!。 这表明该纳米管受到了相邻层间的
扭转作用。在变形过程中，不断的起皱使得管壁受

拉一侧的表面积增加，而受压一侧面内的共价键发

生扭曲。这些变化都会在相邻层壳之间引入晶格错

配，从而导致一种内在层间作用力的出现。而这种

层间作用力是为了恢复层间晶格不匹配，使得系统

的能量趋于减小而自发产生的，它将使得纳米管发

生扭转变形。同时，一些缺陷由于局域应变累积而

在端部附近形核，进一步弱化了纳米管结构，从而导

致细小纳米管在弯曲和扭转的共同作用下出现颈

缩，直至发生失效。此外，在一些纳米管颈缩细化过

程中，由于共价键的转换，一种特殊的拓扑形态———

单原子链形成，如图 : 所示［;］!。 这种奇特的形态正
是纳米管发生塑性变形的体现，它非常类似于实验

和模拟所观察到的单壁或多壁碳纳米管在单向拉伸

过程中出现的单原子链［’］!。 图 # 展示了十壁碳纳米
管弯曲过程中弯矩和扭矩随曲率的变化关系［;］!。 从
图中可以看出，当褶皱没有出现时，平均扭矩和最大

扭矩保持为零；一旦起皱发生，弯矩将会由于屈曲失

稳而出现突然下降，并引起多壁碳纳米管的几何变

化，导致曲率诱导的晶格错配。当晶格错配出现之

后，相邻纳米管为了达到较高的匹配程度，以降低系

统的势能，必然依赖于层间的范德华瓦尔斯互作用，

从而产生恢复层间错配的内在作用力，使得纳米管

发生扭转变形［;］!。

图 <! 十壁碳纳米管中最内层管在不同时刻的形态

上面提到的弯曲诱发扭转的现象恰恰说明，变

形石墨层间的相互作用具有手性引导的特定低能量

相邻层间取向。同时，该现象对于多壁碳纳米管在

纳米器件中的应用有着重要的指导意义。当多壁碳

纳米管受到较大的弯曲载荷时，最外面的纳米管由

于承担了大部分的载荷而表现出较为剧烈的变形，

看起来是多壁纳米结构最危险的部分。但是，分子

动力学模拟却展示出纤细的内管会领先于外管的破

坏而发生失效。另外，在模拟中观察到的单原子链

是在弯扭组合的条件下形成的，与文献所报道的在

·!""·

研究快讯



!""#：$$%%%& %’()& *+& +,- - - - - - - - - - - - - - - - - - - - 物理

图 .- 十壁碳纳米管中倒数第二层管呈现出的单原子链形态

图 /- 十壁碳纳米管弯曲时弯矩及扭矩随曲率的变化

单向拉伸条件下出现的单原子链［0］是不同的。这种

特殊的塑性变形行为可以应用到一些诸如探针、发

射器或连接器等纳米器件的研究中。
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在遥远的行星上发现水的存在

天文学家们探测了太阳系以外的行星将近 B.M 个，这类行星一般称为“外行星”，以区别于太阳系的行星。这
些外行星大多数是类似于太阳系的土星型的巨大气态星球。科学家们希望能在这类星球上发现水的存在。

最近欧洲航天局与伦敦大学的 <),""") :教授及其在法国、台湾、西班牙以及美国的同行们，利用美国国家航天
和航空管理局（=DVD）的 V#)"F>8 空间望远镜，研究了外行星 JI1A0?@@^，该行星每隔 B& B 天要穿越地球与它的卫
星一次，从而使卫星变得暗淡。研究组对三组不同波长的红外光波进行了研究，这三组波长分别是 @& /，.& A，和 A&
M!C。实验结果显示，外行星大气层对 @& / !C光波的吸收要比对另外两个波长的光波的吸收要少很多，这个测量
结果只能用外行星大气层存在着大量水蒸汽才能解释。因此 <),""") :教授认为，这是 JI1A0?@@^ 外行星上存在着
水的有力证明，但另一方面，这个行星是不可能存在生物的，因为大气层的表面温度高达 1BMM O。
现在天文学家们初步认定，在太阳系以外可能会存在着一些外行星，它们的表面存在着水，但如要想寻找到有

生命体存在的这类行星，则其大小要和地球差不多。要搜索到这样的目标，在近期是有一定的困难，因为目前的空

间望远镜还不具备对只有地球大小的外行星进行观测的能力，所以科学家们都寄希望于 =DVD 将在 BM1@ 年投入
使用的 ;*C>G K>^^ 空间望远镜。

（云中客- 摘自 =*"’8>，BMM?，NNA：1/0 ）
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