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金纳米管力学性能的分子动力学模拟*
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采用分子动力学模拟方法,研究了金纳米管沿不同晶向拉伸与压缩载荷下的力学性能,并分析了金纳米管的半

径对其力学行为的影响.在模拟计算中,采用镶嵌原子势描述金原子之间的相互作用. 模拟结果表明,在拉伸及压缩

过程中,不同晶向的金纳米管力学性能相差较大,在拉伸和压缩载荷下金纳米管 ⟨110⟩向的屈服强度最大;在三个晶

向 ⟨100⟩, ⟨110⟩, ⟨111⟩的金纳米管中, ⟨100⟩晶向的金纳米管其屈服强度和杨氏模量都远远小于其他晶向.研究结果

还发现,当纳米管的半径小于 3.0 nm时,金纳米管的屈服强度没有大的变化,而当半径大于 3.0 nm后,随着半径的

增大,其屈服强度明显降低.
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1 引 言

纳米材料由于其独特的微结构 [1,2] 和特异力

学性能如高强度 [3]、超塑性 [4] 和高韧性 [5,6], 纳
米技术正成为各国科技界所关注的焦点, 被认为
是 21 世纪最有前途的研究领域, 其广泛应用于物
理、化学、生物、微电子等诸多学科. 对于金属
纳米材料, 像 Mo[7,8], Cu[9,10], Ni[11], Fe[12], Al[13,14],
Mg[15,16], Pt[17], Ag[18] 等力学性能已被广泛研究,尺
寸效应、温度和应变率等会明显地影响其拉伸力

学性能,改变材料的变形机制 [19−21]. 当材料尺寸减
小到纳米尺度时,它的硬度、强度和延展性都会发
生很大的变化 [22−24]. 纳米结构的力学性能在未来
的纳米电子元件的发展中也占重要的地位. 计算机
模拟作为科学研究的重要手段,已被应用于多方面
的学术研究, 并取得丰硕的成果, 计算机模拟方法
具有重要的意义. 目前, 在纳米材料力学性能的研
究中,分子动力学模拟 [25] 是最为理想的模拟手段

之一.
自从日本东京工业大学教授高柳邦夫领导的

科研小组宣布成功研制出金的纳米管以来, 由于

其独特的性质而受到全世界科学家的关注,而对金
纳米管力学性能的研究还鲜有报道. 金是良好的
导体,但微观的金纳米结构却不同于块体金属. 类
似于碳纳米管 [26−28],金纳米管也具有其独特的性
能, 其在光电传感器中具有较强的优势 [29]. 最近,
Yang 等 [30] 研究了手性结构的金纳米管结合能及

弦张力的影响, Zhang 等 [31] 研究了表层与核心层

的残余应力和弹性模量对铜纳米管的影响.因此对
金属类纳米管力学性能的研究引起了世界各界学

者的关注,而对金纳米管力学性能的研究还鲜有报
道. 本文采用分子动力学模拟方法, 研究了金纳米
管在拉伸和压缩载荷下的力学性能,并研究了尺寸
效应对金纳米管拉伸变形过程中微观结构的变化

和杨氏模量的影响.

2 模拟方法

利用分子动力学方法研究了 ⟨100⟩, ⟨110⟩,
⟨111⟩ 晶向金纳米管在拉伸与压缩载荷下的力学
性能及半径选取 1.2—6.0 nm 之间的金纳米管的
拉伸力学行为. 在对三个晶向的研究中, 金纳米管
的厚度均为 0.6 nm, 其对应的原子数分别为 6580,
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6600, 7660, 不同半径下的金纳米管所选原子总数
3480到 21760不等.

图 1 金纳米管的初始模型 (a)金纳米管的截面图; (b)金纳
米管的立体图

初始模型如图 1所示, x, y, z方向均采用自由

边界条件,程序中采用 “热浴法”调节温度,使系统
控制在 0.01 K,运动方程的积分采用 velocity-verlet
算法 [25]. 分子动力学模拟结果是否准确取决于原
子间相互作用势函数的选取. 为了能够对金纳米管
进行准确的模拟,本文原子间相互作用势函数选取
镶嵌原子势 (EAM),系统的总势能表示为

Ei =−
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这里 ξ 代表有效配位数, ri j 代表两个原子之间的距

离,比截断距离要小, r0 是最近邻原子距离,参数 A,
p, q和 ξ 分别由聚合能、晶格常数、体积弹性模量
和剪切弹性常数的实验数据决定. 表 1列出了当前
模拟中 Au的各项参数.

表 1 Au的相关参数

A/eV ξ /eV p q r0/Å

Au 0.2061 1.790 10.229 4.036 2.885

在 m面 n方向的原子模拟的应力 σmn 由下式

计算得出:

σmn =
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这里 mi 表示原子 i的质量, Vi 表示原子 i指定的体

积, NS 表示在面积 S 范围内所包含的粒子数, S 定

义为原子相互作用的范围, ri j 为原子 i与 j之间的

距离. (2)式右边部分第一项代表原子运动动力学
的影响,并且是受温度的影响; 第二部分表示原子
间的力和距离.
在模拟分析中采用开放性可视化工具 OVITO

(open visualization tool)[32],用公共近邻分析法 CNA
(common neighbor analysis)[33] 分析了原子结构

的转变.

3 结果与讨论

在模拟前先对系统进行弛豫,共弛豫 50000步,
使其能量最小化. 模拟时使系统保持在 0.01 K,时
间步长选取为 2 fs.

3.1 不同晶向金纳米管力学性质的对比

应力 - 应变曲线关系能反映材料的基本力学
性能.图 2为 fcc结构三个不同晶向 ⟨100⟩, ⟨110⟩和
⟨111⟩金纳米管的拉伸与压缩载荷下的应力 -应变
曲线,研究的材料具有相同的长度和半径. 图 2中
横坐标代表应变,纵坐标为金纳米管轴向所受的应
力. 在拉伸曲线达到第一个峰值时的应变为临界应
变, 此峰值对应的应力为临界应力 (屈服强度), 其
所对应的点为屈服点,屈服强度反映了材料对力作
用的承受能力.

图 2 不同晶向金纳米管拉伸与压缩的应力 -应变曲线

屈服点把应力 -应变曲线分成了两部分如图 2,
一部分是屈服点之前的弹性阶段,一部分是屈服点
之后的塑性阶段,这主要是由于不同阶段的变形机
制不同. 在弹性阶段, 由于表面应力的存在使得拉
伸载荷或压缩载荷未超出金纳米管的弹性限度;在
屈服点处应力下降,这是因为此时部分晶格由于载
荷的作用不再按规则的 fcc结构排列,位错开始发
射,纳米管在拉伸或压缩载荷下积累的能量随着位
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错的移动而释放,导致了应力的下降. 应力应变曲
线在达到屈服点后都有一个下降的过程,拉伸载荷
下, ⟨110⟩ 向的纳米管在塑性阶段其平均流动应力
高于其他晶向,说明 ⟨110⟩向的金纳米管具有较高
的延展性, Coura等 [34]在实验上通过 HRTEM观察
到的金纳米线拉伸也有类似现象,由图 2的应力应
变曲线也说明了不同晶向的金纳米管其力学性能

有显著的不同.
为了进一步探索此刻的变形机制,图 3(a)和图

3(b)分别给出了在拉伸和压缩载荷下,三个不同晶
向 ⟨100⟩, ⟨110⟩, ⟨111⟩的金纳米管在屈服点处的原
子结构. 图中可以明显地观测到在拉伸的两端开始
发射位错, 但是大部分原子仍处于原初始位置. 模
拟结果显示, ⟨100⟩, ⟨110⟩, ⟨111⟩晶向金纳米管在拉
伸载荷下的临界应力分别为 1.83, 4.24, 3.13 GPa,在
压缩载荷下的临界应力分别为 0.37, 7.79, 7.52 GPa.

可以看出 ⟨100⟩ 晶向在拉伸和压缩下的屈服强度
都很小,这是因为金单晶各晶面之间的间距是不同
的,各晶面的原子密度也不同. ⟨100⟩面的金纳米管
其面原子间距大, 面密度最小, 位错发射所需要克
服的势垒最大,易发生脆性断裂. 杨氏模量是固体
材料中重要的性能参数,被视为衡量材料弹性变形
的难易程度的指标, 其值越大, 使材料发生弹性变
形的应力越大, 即材料的刚度越大. 杨氏模量相当
于应力 -应变曲线线性阶段的斜率,可以从应变小
于 0.02 的拉伸结果中线性拟合得出. 图 3(a) 中三
个晶向的金纳米管对应的杨氏模量分别为 33.26,
100.39, 91.55 GPa. 从模拟结果可看出,在加载负荷
下 ⟨100⟩晶向的金纳米管杨氏模量远远低于 ⟨110⟩
向和 ⟨111⟩向的金纳米管, ⟨110⟩和 ⟨111⟩向的金纳
米管应力 - 应变曲线总体走势一致, 因此, ⟨110⟩,
⟨111⟩晶向的金纳米管的力学性能优于 ⟨100⟩晶向.

图 3 载荷下 ⟨100⟩, ⟨110⟩, ⟨111⟩晶向金纳米管刚刚发生位错时的原子结构 (a)拉伸载荷下,从左到右分别为 ⟨100⟩, ⟨110⟩,
⟨111⟩晶向的金纳米管; (b)压缩载荷下,从左到右分别为 ⟨100⟩, ⟨110⟩, ⟨111⟩晶向的金纳米管

图 4 拉伸载荷下 ⟨111⟩ 向金纳米管不同应变的原子结构 (a) 应变为 0 时的拉伸模型; (b) 应变为 0.020 时的拉伸模型;
(c)应变为 0.055时的拉伸模型; (d)应变为 0.288时的拉伸剖面图
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为了探索金纳米管在载荷下的形变过程,图 4
给出了拉伸载荷下 ⟨111⟩ 向不同应变下的原子结
构,图 4(a)—(c)分别表示金纳米管受到拉伸应变为
0, 0.020, 0.055时的原子结构,分别对应于图 2中的
⟨111⟩向的初始点、屈服点和拉伸应变 0.055处,图
4(d)为拉伸应变为 0.288时的原子剖面图. 图 4(a)
为金纳米管在未受到拉伸时的原子模型,此时原子
全部处于原初始位置,图 4(b)为屈服点处的原子模
型, 可以看出金纳米管此时发生了一定的形变, 位
错开始发射. 在弹性阶段,应力 -应变呈线性变化,
在这一阶段金纳米管处于弹性形变.在塑性形变的
过程中,金原子在发生位错、滑移的同时不断地重
组, 以使整个金纳米管达到新的稳态. 随着拉伸的
继续,会出现颈缩现象,颈缩区域原子发生重构,形
成晶格不完善的结构如图 4(c), 此时应变为 0.055.
随着位错的大量出现,原子不再按严格的规则排列,
拉伸两端的颈缩部分出现孔洞接着呈现单原子排

列如图 4(d), 与实验上观察到的金纳米线拉伸 [34]

的结果相符,直至局部断裂.

3.2 截面尺寸对金纳米管力学性能的影响

为了解截面尺寸对纳米管拉伸力学性能的影

响, 图 5 给出了 7 种不同半径下的金纳米管拉伸
的应力 - 应变曲线, 此处列出的金纳米管的半径
分别为 1.2, 2.2, 3.0, 4.0, 4.4, 5.0, 6.0 nm. 由 7种不
同尺寸金纳米管的比较可看出, 在拉伸载荷下, 金
纳米管在半径小于 3.0 nm 时, 杨氏模量变化不大,
在 113 GPa到 117 GPa之间上下浮动,屈服强度在
4.46 GPa到 4.75 GPa之间变化,尺寸效应对金纳米
管的杨氏模量和屈服强度影响均不明显,在半径大
于 3.0 nm时,金纳米管的屈服强度明显降低. 这主
要是因为直径较小的金纳米管曲率较大,其层间相
互作用较大,使得其力学性能优越. 金纳米管表面
原子占相当大的比例,这些表面原子配位数比较少,
在空间方向失去原子价键形成断键,有很高的表面

剩余能,引起相应的表面张力. 另外,表面原子的弛
豫还会增加纳米管的预压应力,截面尺寸较小的金
纳米管会产生更多的预压应力,需要较多的拉伸应
力来克服预压应力,因此截面尺寸小的金纳米管屈
服强度较大. 随着截面尺寸的增加, 金纳米管的预
压应力减少,其局部原子的活动自由度增大 [35],位
错发生的概率提高, 从而使得金纳米管强度降低,
即金纳米管承受载荷作用能力下降.

图 5 不同半径下金纳米管的应力 -应变曲线

4 结 论

本文采用分子动力学方法对金纳米管的力学

性能进行了研究和分析, 在模拟中, 采用 EAM 势
描述金原子之间的相互作用. 根据计算结果,分析
了金纳米管沿不同晶向拉伸与压缩的力学性能,及
金纳米管的半径对其力学行为的影响.研究结果表
明, 不同晶向的金纳米管在拉伸及压缩过程中力
学性能相差较大, ⟨100⟩ 向的金纳米管的力学性能
相对其他晶向比较弱,其屈服强度和杨氏模量都远
远小于其他晶向. 当纳米管的半径小于 3.0 nm 时,
金纳米管的屈服强度没有大的变化, 而当半径大
于3.0 nm后, 随着半径的增大, 其屈服强度明显降
低.
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Abstract
The tensile and compressive mechanical properties of gold nanotubes in different crystal orientations as well as the tensile mechan-

ical properties of the same thinkness of gold nanotubes at different radius. are investigated using the molecular dynamics simulation
method. In the simulation, we select embedded atom method as the interatomic potential function. The result shows that mechanical
properties in the tensile and compressive process in different crystallographic orientations are dramatically different from each other,
where the yield strength of the direction ⟨110⟩ is the highest and the yield strength and the Young’s modulus in the direction ⟨100⟩ are
less than in the ⟨110⟩ and ⟨111⟩ crystal orientation. The yield strength has no major changes when the radius is less than 3.0 nm, but it
obviously decreases with the increase of the radius when the radius is larger than 3.0 nm.
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