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运用分子动力学模拟方法，模拟了三种碳纳米管振荡器内管的振荡运动 )结果显示：振荡器的内管越短，振荡

的频率越大，且受到的轴向回复力的波动也越大 )内管在沿着管轴振荡的同时，还绕着管轴旋转，转动的动能有明

显涨落并与内管管长密切相关 )该研究对于开发碳纳米管的相关应用技术有指导意义 )
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" A 引 言

科技 进 步 引 导 着 社 会 对 纳 米 功 能 设 施 的 需

求［"—$］)多年来人们致力于制造高频率运行的纳米

器件，然而要获得频率在吉赫兹范围内的纳米器件

对微观器件的制造水平仍然是个挑战［,］，这一瓶颈

直到近几年才有所突破 ) B;57CDE 和 FGHH8［*］在高分辨

率透射电子显微镜下固定碳管，随后将其内层碳管

抽出一定距离后释放，观察到内管在范德瓦耳斯力

作用下自动回缩，且回缩过程中受到的摩擦力极小，

回复力保持恒定 ) 紧接着 F:GCD 和 /76CD［,，’］在此基

础上进一步提出利用多壁碳纳米管这种回缩特性可

以实现频率超过吉赫兹的机械振荡器 )此后，有许多

科研工作围绕着这一振荡特性展开，IGD>6E 等［(］对

这一系统进行了分子动力学模拟，证实了振荡器的

频率可达到吉赫兹量级，并指出当内、外管的半径差

在 $A, J 左右时，振子能保持较小摩擦下的往复振

荡 )不 过，在 振 荡 过 程 中 仍 存 在 因 热 耗 散 导 致 的

阻尼［&，-］)
目前国内在这方面也出现了许多有价值的研究

工作，K6CD［"%］，F:6CD 等［""］研究了碳纳米管振荡时所

受摩擦力的特征及其影响因素 )王晓辉等［"!］模拟了

两种碳纳米管振荡器在不同温度下的振动情况 )本

文则设计了三种碳纳米管振荡器，运用分子动力学

方法模拟了它们的内管振荡运动，并对内管的受力、

运动状态进行了细致地描述与分析 )

! A 模型和模拟方法

三种碳纳米管振荡器结构图如图 " 所示，由内、

外两管组成，且内、外两管的手性都是扶手型，其中

外管为（"%，"%）型，内管为（*，*）型，两管管轴重合 )
建立直角坐标系，原点选在外管的中心处，取管轴为

! 轴，方向如图 " 所示 ) 由于内管（*，*）与外管（"%，

"%）半径相差 $A$&* J，这符合低摩擦振荡要求［(］，因

此内管相对外管做往复振动时受到的摩擦可忽略 )
选取的三种振荡器的外管长度相同，为 (A* C5，而它

们的内管长度不同，依次为 "A* C5，$A* C5 和 *A* C5
（见图 "（6），（=）和（@）），以探索内、外管相对长度的

变化对振荡性能的影响 )
模拟采用基于分子动力学模拟方法的程序包

DL>56@E［"$—"*］，系统内相互作用势函数的表达式为
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其中第一项、第二项、第三项分别为键的伸缩势能、

键角弯曲势能以及二面角的扭转势能，这三项用于

描述同一个卷曲碳管面上原子间的相互作用，第四

项为 ./""01&$2#"’/（.2）势能，描述内、外碳管上原子

间的范德瓦耳斯力作用 3 该式中使用的模拟参数来

自文献［*-］3
在模拟进行之前，首先运用 .$4567 法对图 * 所

示的初始结构进行能量优化，然后分子动力学模拟

选用微 正 则 系 综（89:），运 用 蛙 跳 算 法（ ;/0<$=1#>
0;>#1?@AB）积分牛顿运动方程，时间步长为 CDCC* <’，
迭代 *CCCCC 步，共 *CC <’3模拟过程中，外管固定，内

管不受限制 3 模拟起始时，先把内管沿 $ 轴正方向

抽出，至内管的一半处于外管之外后从静止开始释

放 3这些操作满足摩擦力小、热能耗散少，可实现稳

定振荡的要求［*C］3

图 * 内管长分别为（0）*DE "B，（%）FDE "B，（)）EDE "B 的碳管振

荡器的结构图

FD 结果与讨论

图 +，图 F 和图 ( 分别为三种振荡器在振动过程

中其内管的轴向位移、速度和受力随时间的变化图，

对应的内管长度分别为 *DE "B，FDE "B，EDE "B3由图

+（0），图 F（0）和图 (（0）的轴向位移随时间的变化关

系可发现：三种振荡器的内管在 *CC <’ 内均作有规

律的往复运动，振幅保持不变 3由振动数据得出其振

荡频率分别为 (*DG( 6HI，FGDJ- 6HI 和 FFDKC 6HI，
这呈递减的趋势，说明内管越长，其质量越大，对应

图 + 长 *DE "B 的内管轴向位移（0），轴向速度（%）及轴向受力

（)）随时间的变化图

的振荡频率越小，符合一般周期振动的特征 3结合图

+（0），（%），图 F（0），（%）和图 (（0），（%），轴向振动的

位移与速度均有严格的对应关系：位移数值最大时

对应速率为零，位移为零时对应的速率最大 3 图 +
（)），F（)）和图 (（)）给出三种振荡器内管的轴向受力

随时 间 的 变 化 曲 线 3 第 一 种 振 荡 器 内 管 长 仅 为

*DE "B，相对于外管较短，其轴向受力在振荡过程中

呈现单调增减趋势，但力的涨落很大，且该涨落甚至

造成力的方向的变化（图 +（)）中箭头所示），这导致

内管轴向速度在正常的单调变化过程中出现反常

（图 +（%）中矩形放大区域）3 随着内管的增长，其轴

向受力呈现新特征，由图 F（)），图 (（)），在整个振动

区域受力有时平缓，有时突变，可分为突变区和平缓

区，突变区位于平衡位置附近，在此区域力的方向发

生改变，并且内管越长，突变区越窄 3 平缓区位于位

移数值的最大值附近，内管越长，该区域越宽，且受

力曲线起伏也越小，这反映内管越长轴向力趋于恒

定的特点 3已有的关于碳管振荡器的研究多针对内、

外管长相同的情况，当内、外管长度相等时，内管轴
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图 ! 长 !"# $% 的内管轴向位移（&），轴向速度（’）及轴向受力

（(）随时间的变化图

向受力大小保持稳定，只发生方向性变化［)，*+］，这与

上述结论的预期是一致的 ,
因为内管的轴向受力由内、外两管管壁间的范

德瓦耳斯力引起，所以轴向受力的计算公式为

! - .
/"01

/# ， （+）

式中 "01为内、外管之间的相互作用势能（01 势能），

# 代表内管的轴向位移 , 图 # 给出以上三种振荡器

在振荡过程中 01 势能随轴向位移的变化图 ,图 #（&）
是第一种振荡器的 01 势能曲线，其 01 曲线不光滑，

有明显的涨落 ,曲线的涨落及斜率变化决定轴向力

的涨落特征，并且当内管远离平衡位置时受力较大，

接近 平 衡 位 置 时 受 力 趋 于 零 , 尤 其 当 位 移 处 于

2（*"#!+"#）$%区域，斜率也趋于零，表明在该区域

上内管轴向受力也为零，我们认为这与范德瓦耳斯

力的作用力程有关 , 范德瓦耳斯力的作用力程在

* $%左右，对于第一种碳管振荡器，其内管长仅为

*"# $%，是外管长度的五分之一，当内管处在上述区

域时，内、外管端口的轴向距离超过 * $%，这时内管

受范德瓦耳斯力作用的环境与平衡位置相似，即受

力平衡，因此其轴向受到的合力为零 , 图 #（’）是第

图 3 长 #"# $% 的内管轴向位移（&）、轴向速度（’）及轴向受力

（(）随时间的变化图

二种振荡器的势能曲线，势能曲线的斜率变化的特

点为远离平衡位置处斜率绝对值大并保持不变，接

近平衡位置处斜率绝对值不断变小，这决定了内管

轴向受力在远离原点处较大且保持恒定，在接近原

点处较小且持续变化的特点 ,图 #（(）是第三种振荡

器的势能形貌，势能曲线较光滑，曲线的斜率绝对值

基本不变，只在平衡位置附近时斜率快速趋于零，这

决定了第三种振荡器的内管在离开平衡位置后受力

恒定的特点 ,以上利用 01 势能变化很好地解释了三

种碳管振荡器的内管轴向受力的特点 ,
在模拟输出的轨迹文件中每隔 4"* 56 提取一次

构型坐标，运用可视化软件 789［*:］描绘内管振荡的

过程 ,可以发现内管在沿着轴向做振荡的同时，还绕

着管轴做旋转运动 ,图 ; 为三种振荡器的内管转动

动能随时间的变化图，由此图看出，在振荡起始阶段

内管并不转动，经过约 #—+4 56 后，转动开始发生 ,
当内管较长时，由于质量的原因，转动的发生时间相

应延缓 ,转动动能有明显涨落，内管长度的不同影响

着转动动能波动的规律 ,
分析认为内管的旋转运动是由相邻管壁间原子

堆积方式的变化引起的 , 与石墨层间原子按 $%$%

#!)#< 期 谢 芳等：碳纳米管振荡的分子动力学模拟



图 ! 三种振荡器在振荡过程中的 "# 势能随轴向位移的变化图

（对应内管长为（$）%&! ’(，（)）*&! ’(，（+）!&! ’(）

的顺序堆积相类似，（!，!）型内管与（%,，%,）型外管

的管壁间原子也存在能量最低的稳定堆积方式［%-］.
当内管沿着轴向振荡时，内、外管壁间原子的相对位

置发生变化，即两壁间原子的堆积方式发生了变化，

为维持能量最低的稳定状态，内管在切向方向会受

到范德瓦耳斯力的作用而发生旋转，以调整内、外管

的相对位置来保持能量最低的稳定堆积方式 .从头

计算模拟还表明（!，!）型内管相对（%,，%,）型外管旋

转的能量势垒很小，易发生旋转［%-］. 该转动的诱因

与文献［%/］描述的碳纳米管在石墨基底上的运动有

共同之处 .本文采用微正则系综（012），模拟的是一

个孤立系统，与外界没有能量交换，而实际中碳纳米

图 3 长度为（$）%&! ’(，（)）*&! ’(，（+）!&! ’( 的内管转动动能

随时间的变化图

管振荡器属于纳米量级的器件，易受到外界气体、温

度、压强等因素的影响，所以这里的模拟属于理想

状态 .

4 & 结 论

运用分子动力学方法模拟了三种碳纳米管振荡

器内管的振荡运动，并对其内管的轴向受力、运动状

态进行了细致地描述与分析 .结果显示：振荡器内管

的长度与其振荡频率和受力有密切关联 .频率的大

小与内管的长度变化成反向关系；对于内管受力，当

内管相对外管较短时，其轴向受力整体呈现单调增

减趋势，但涨落大，当内管相对较长时，涨落逐渐消

失，离开平衡位置后，受力的大小趋于恒定 . 这通过

内、外管之间的范氏相互作用的 "# 势函数得到明确

的解释 .模拟还发现内管在沿轴向振荡的同时，还在

绕管轴做旋转运动，内管长度对转动的变化规律有

影响，转动与管壁间原子堆积方式有关 .
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