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采用分子动力学模拟方法研究单壁碳纳米管在石墨基底上的运动 )首先碳纳米管在基底弛豫至平衡状态，然

后对其施加一固定外力，撤去外力后，碳纳米管在基底上逐渐减速至停止 )为了研究管径、手性角对运动方式的影

响，本文选择了 *（"#，"#），*（"#，+），*（"#，$），*（"#，,），*（"#，#），*（$，$）六种单壁碳纳米管进行模拟 )结果表明，碳纳

米管在石墨基底上的运动方式由手性角决定，与管径无关 )手性角等于 (#- 时，碳纳米管与石墨基底之间为公度结

构，碳纳米管的运动出现周期性的滑动和翻滚现象；手性角大于 &$.(- 小于 (#- 时，碳纳米管一边向前滑动一边滚

动；手性角小于 &’.(- 时，碳纳米管在基底上滑动 )碳纳米管的手性角决定了它与石墨基底接触界面的微观构型，从

而决定了碳纳米管的运动方式 )
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" . 引 言

碳纳米管是一种性能优异的新型材料，近些年

来引起了广泛的关注 )其中焦点之一是碳纳米管与

其他材料之间的摩擦行为，因为它涉及到纳米尺度

的系统中特殊的摩擦规律，并对碳纳米管的未来应

用有着重要的影响 )比如人们担心在未来的纳米机

械中运动部件会因严重的粘着而根本无法动作［"］，

但有实验表明多壁碳纳米管的层间摩擦力几乎为

零［&］，有人估计碳纳米管的超低摩擦特性可能为纳

米机械提供一种新的机遇，也有人期望碳纳米管有

可能作为下一代纳米尺度微电子器件的固体润滑

剂［(］)目前对碳纳米管摩擦特性的研究主要针对简

单的理想系统，即碳纳米管和有规则结构的各种基

底之间的摩擦，如 C6 基底、* 基底、各种自组装膜等

等 )其中，对碳纳米管在石墨基底上的运动和摩擦的

研究是有特殊意义的，因为管壁和基底有相同的

*—* 键，它们之间的相互作用有一些特殊的性质，

这对于理解微观摩擦的规律和在理论和实际应用都

有重要的意义 )
国外一些学者已经对碳纳米管 D 石墨的摩擦特

性进行了一定的研究 ) E57FG［(］指出纳米尺度下多壁

碳纳 米 管 在 石 墨 基 底 上 存 在 翻 滚、滑 动 现 象；

18@==@8［%］采用分子动力学模拟方法研究了单壁碳纳

米管在石墨基底上的翻转和滑动，并观察到以下规

律：在结构公度的情况下，碳纳米管在石墨基底上以

滚动为主，而在不公度的情况下运动的主要形式是

滑动；197H94 等［,，’］用分子静力学、分子动力学模拟

方法研究了单壁、多壁碳纳米管在石墨基底上的静

止状态和运动 )国内一些学者也对碳纳米管和基底

之间的摩擦做了一些实验研究，张宇军［/］，胡洁［$］等

测量了 IEJ 针尖推动硅基底上碳纳米管时的侧向

力，钱林茂［+］等做了自组装膜微观摩擦力的研究，但

有关碳纳米管 D 基底摩擦的分子动力学模拟研究尚

未见报道 ) 18@==@8［%］、197H94［,，’］等研究了公度、不公

度两种情况，本文采用分子动力学模拟方法研究了

单壁碳纳米管在石墨基底上的运动和摩擦特性，研

究了不同管径、不同手性角对运动方式的影响，并从

微观摩擦机制、能量耗散的角度，分析摩擦现象的起

因和 变 化 规 律 ) 程 序 中 碳 纳 米 管 的 模 拟 采 用 了

18@==@8［%］发布的共享程序，石墨基底的模拟、碳纳米

管和 基 底 相 互 作 用 这 两 部 分 的 模 块 由 本 文 作 者
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!" 模型和模拟方法

系统由单壁碳纳米管和石墨基底组成，其中基

底包含两层石墨分子 #计算采用分子动力学模拟方

法［$%］，用两种势函数描述原子间的相互作用，碳纳

米管原子间、单层石墨原子间的势函数采用 &’()
势［*］，它是目前描述 +—+ 键相互作用应用较广泛

的一种多体势 #碳纳米管与石墨基底之间以及石墨

层间作用的势函数采用经典 ,-. 势，形式为 ! / 0
"$! # 1 $! 1 "* # 1 *，其中，# 是原子间距离，"$!，"* 为范

德华力系数，本文中分别取值为 22"33 4 $%1 $!5 .·67*

和 8!"%% 4 $%1 39 .·67*［$$］#
为研究管径、手性角对碳纳米管运动状态的影

响，共选择 +（$%，$%），+（$%，9），+（$%，:），+（$%，2），

+（$%，%），+（:，:）六种碳纳米管，分别对应手性角

8%;，!:"8;，!*"8;，$9"$;，%;，8%;，管 径 分 别 为

$"82*<7，$"!:9<7，$"!!8<7，$"%8*<7，%"3:8<7，

$"%:2<7#石 墨 基 底 上 层 分 子 原 子 间 的 势 函 数 为

(’&) 势、它与下层石墨以及碳纳米管之间的势函

数为 ,-. 势，模拟石墨基底表面的微观状态以及与

碳纳米管间的相互作用 #下层石墨原子为刚性边界，

在整个动力学过程中保持固定，近似模拟大块石墨 #
石墨基底与碳纳米管在 $，% 方向上采用相同的周

期性边界条件，基底的 $ 方向长度约为 $%<7，宽度

（% 方向）与碳纳米管的轴向长度应相等 #当碳纳米

管与石墨基底之间的结构为非公度时，碳纳米管轴

向长度与自然状态下的基底宽度不可能相同，故在

模拟中对基底在 % 方向施加一定的压应变或拉应

变，使二者的宽度保持一致［*］#本文模拟的四种非公

度情况（（$%，9），（$%，:），+（$%，2），（$%，%））应变率均

控制在 2=左右 #石墨基底为正则系综（>?@），& 选

择常温 8%%A，采用广义 ,B<CDEF< 动力学方法控制温

度 #计算碳纳米管的平动能和转动能时，假定碳纳米

管为刚体（碳纳米管在石墨基底上平衡后形状改变

不大），用经典方法计算 #
动力学过程分为两个阶段，第一阶段：单壁碳纳

米管在基底上弛豫至系统达到平衡状态 #第二阶段：

对碳纳米管施加固定外力，时间持续 2%%GH，使碳纳

米管具有一定的初速度，撤去外力后，碳纳米管逐渐

减速至停止 #体系动力学方程的数值积分采用预测-
校正方法，计算步长为 $GH #

8 " 结果及讨论

在动力学过程的第一阶段，单壁碳纳米管在基

底上弛豫，由于范德华力的作用，碳纳米管在基底上

达到平衡状态后，底部变平，不再保持圆形 # 如图

$（B），（I），（6）所示，分别为 +（$%，$%），+（$%，2），

+（$%，%）三种碳纳米管平衡状态时的正视图 #上述三

种单 壁 碳 纳 米 管 直 径 分 别 为 $"82*<7，$"%8*<7，

%"3:8<7，管径越大，平衡状态时碳纳米管的变形率

越大，（$%，%）的变形已不甚明显，这与 JD/KDL 等的结

果一致［$!］#

图 $ 单壁碳纳米管平衡状态图 （B）+（$%，$%），（I）+（$%，2），（6）+（$%，%）

在动力学过程的第二阶段，碳纳米管在基底上

经历了外力消失后运动逐渐减速直至完全停止的过

程 #对 +（$%，$%），+（$%，9），+（$%，:），+（$%，2），

+（$%，%），+（:，:）六种碳纳米管运动状态的分析表

明，+（$%，$%），+（:，:）碳纳米管的运动方式相同，管

径对碳纳米管的运动没有影响 # +（$%，:），+（$%，2），

+（$%，%）碳纳米管的运动方式也基本相似，它们的手

性角分别为 !*"8;，$9"$;，%;，事实上，在手性角小于

!*"8;时，碳纳米管在基底上运动方式均相同 # 因此

下面只对 +（$%，$%），+（$%，9），+（$%，%）三种碳纳米

管进行运动分析 #
+（$%，$%）单壁碳纳米管的手性角为 8%;，以轴线

为中线展开后的结构与石墨相同，因此它与基底之

间具有结构公度性，即二者微观结构周期之比值为

有理数，其运动过程分为两个阶段，第一阶段为滑

动，时间约持续 $%MH，第二阶段为翻转、滑动与滚动

交替进行，约 :%MH 后完全停止 # +（$%，9）单壁碳纳米

管的手性角为 !:"8;，与基底之间为不公度结构，运
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动过程也分为两个阶段，第一阶段为滑动，第二阶段

为边滑边滚的滑 ! 滚联合运动 " #（$%，%））单壁碳纳

米管的手性角为 %&，在整个动力学过程中碳纳米管

一直在基底上滑动 "碳纳米管在滑动时转动能没有

周期性起伏；翻转时 ! 方向平动能几乎为零；滚动

时转动能和 ! 方向平动能相互转化，! 方向平动能

有周期性起伏 "在模拟动力学过程的动画中可以明

显的看到这些现象 "

图 ’ 碳纳米管总动能、平动能曲线图 （其中 $ 为总动能

曲线，’ 为 ! 方向平动能曲线（(）#（$%，$%），（)）#（$%，*），

（+）#（$%，%））

图 ’（(），（)），（+）显示了 #（$%，$%），#（$%，*），

#（$%，%）碳纳米管在滑动阶段时总动能和 ! 方向平

动能随时间变化的曲线图，其中箭头所指的小图的

坐标与 大 图 相 同，时 间 长 度 均 取 ,-." 图 ’（(）中

#（$%，$%）碳纳米管总动能和 ! 方向平动能均随时

图 / 碳纳米管平动能、转动能曲线图 （其中 $ 为转动能

曲线，’ 为 ! 方向平动能曲线（(）#（$%，$%），（)）#（$%，*），

（+）#（$%，%））

间呈周期性变化，且二者的周期同步 " 图 ’（)）中 #
（$%，*）碳纳米管平动能也有周期性起伏，但幅度较

小，由于系统噪声，总动能的周期性不明显 "图 ’（+）

中#（$%，%）碳纳米管总动能和平动能都没有观察到

周期性变化 "
图 ’（(）中 ! 方 向 平 动 能 周 期 的 平 均 值 为

%01/’,23，与石墨晶格距离（%01’4$23）近似相等，在

每个周期内，存在两个小峰，这与石墨晶格结构相

符 "图 ’（)）碳纳米管 ! 方向平动能的周期平均值为

%01/$%23，与 #（$%，$%）的结果类似，但一个周期内

只有一个波峰，平动能变化幅度比 #（$%，$%）小 " 这

一现象是由碳纳米管与基底之间的结构造成的，在

公度情况下，碳纳米管的原子排列方向与基底相同，
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在相对运动中接触区的分子构型和受力呈周期性变

化，故碳纳米管在经过基底每个晶格时平动能的变

化也为一个周期，并且石墨的晶格结构使得碳纳米

管平动能在一个周期中出现两个峰 !平动能的改变

继而引起总动能呈现周期性的变化 ! "（#$，%）碳纳米

管底部的一排原子与石墨一排原子有一个夹角，但

运动中界面分子构型仍呈周期变化，且周期仍与石

墨晶格相符，但平动能只出现一个峰值 ! "（#$，$）碳

纳米管与石墨基底为不公度结构，运动中界面分子

构型呈无规则变化，平动能、总动能均没有周期性 !
图 &（’）为 "（#$，#$）碳纳米管在出现翻转与滑

动时，转动能和平动能随 ! 方向位移变化的曲线

图 !图中平动能呈周期性变化，当平动能、转动能之

间互相转化时，转动能曲线出现尖峰，此时碳纳米管

向前运动的速度很小，近似在原地翻转 !这一现象也

是由 "（#$，#$）碳纳米管和石墨基底的结构造成的，

在运动过程中，当碳纳米管底部的一排原子向石墨

基底的一排原子趋近时，若碳纳米管具有较高的平

动能，则惯性可使其在石墨原子上滑过，而当碳纳米

管平动能降到一定水平后，其底部的一排原子不能

直接越过基底原子构成的势垒，则开始翻转，直到两

排原子发生交错，碳纳米管继续向前滑动，同时伴随

滚动，当碳纳米管继续向基底的下一排原子接近时，

重复前面的过程，因此图中转动能曲线出现不止一

个尖峰 ! 当 碳 纳 米 管 开 始 翻 转 时，摩 擦 力 达 到 最

大值 !

图 &（(）为 "（#$，%）碳纳米管在滑动、滚动阶段

的动能随 ! 方向位移变化的曲线图 !图中碳纳米管

的平动能有周期性变化，但幅度很小，因而转动能并

没有出现尖峰 !出现这一现象的原因是碳纳米管底

部的一排原子与石墨基底的一排原子之间有一个很

小的角度，在运动过程中，总有一些原子与石墨基底

的原子呈交叠状态，由于这些原子面临的能量势垒

较高，更倾向于滚动 !而底部的其他原子则更倾向于

滑动，这两种倾向的相互作用，使 "（#$，%）碳纳米管

出现了滑动、滚动同时进行的运动方式 ! 图 &（)）为

"（#$，$）碳纳米管的动能变化曲线图，转动能和平动

能没有相互转化，运动形式一直为滑动 !

* + 结 论

模拟结果表明，手性角决定了碳纳米管与基底

之间的结构公度性，决定了它与石墨基底接触界面

的微观构型，因而影响了碳纳米管的运动方式，而管

径的大小对碳纳米管的运动状态没有影响 !当碳纳

米管平动能较大时，不同手性角的碳纳米管运动方

式相同，均为滑动；当碳纳米管平动能降低到一定值

后，不同手性角的碳纳米管出现了三种运动方式 !手
性角为 &$,时，碳纳米管在石墨基底上翻转、滑动、滚

动，手性角在 &$,与 -.+&,之间时，同时存在滑动、滚

动现象 !手性角小于 -/+&,时，碳纳米管一直在石墨

基底上滑动 !
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