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缺陷对碳纳米管摩擦与运动行为的影响∗
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本文采用分子动力学方法研究了公度、无公度情况下含空位、Stone-Thrower-Wales(STW)型缺陷的单壁
碳纳米管 (SWCNT)在石墨基底上的摩擦与运动行为. 结果表明, 公度时缺陷的存在导致了界面局部无公度,
减小了摩擦. 随着碳纳米管底部STW缺陷的增多, 碳纳米管变形增大, 侧向力波动的幅值减小, 局部无公度
性增强, 摩擦减小. 含空位缺陷的碳纳米管所受的摩擦力明显大于含STW 缺陷的碳纳米管, 原因在于含空位
缺陷的碳纳米管在运动的后期出现了明显的翻转现象, 增大了能量耗散. 无公度时, 碳纳米管与石墨基底间
的摩擦力很小, 缺陷对其摩擦力影响不大, 原因在于无论是否含有缺陷, 碳纳米管与石墨组成的界面的无公度
性差别不大.
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1 引 言

碳纳米管具有优异的电学、力学和热学等方面

的性能, 引起了众多研究者的广泛关注, 并被寄希
望应用于多个领域, 例如纳米器件和纳机电系统
(NEMS)[1,2] 等. 但由于表面界面效应, 碳纳米管异
于宏观尺度下管状物体的运动行为可能影响器件

的运行, 如纳米齿轮在运行中的失效问题 [3], 纳米
尺度下碳纳米管的运动和摩擦行为规律成为亟待

解决的问题. 由于单壁碳纳米管展开后的结构与石
墨片相同, 它们之间的相互作用具有特殊性; 且自
石墨烯 [4]被发现后, 碳纳米管与石墨烯组成的系统
具有良好应用前景 [5,6], 因此碳纳米管在石墨或石
墨烯上的运动与能量耗散尤为值得关注.

Falvo等 [7]采用原子力显微镜 (AFM)在石墨
基底、云母片上推动多壁碳纳米管, 指出公度时多
壁碳纳米管在石墨基底上出现黏 -滑现象. 随后
一些研究者对理想碳纳米管的摩擦行为开展了模

拟研究. Buldum等 [8,9]模拟指出由于多壁碳纳米

管与石墨基底作用后底部变平, 公度时出现黏 -滑
运动, 而单壁碳纳米管在运动时并不出现这一现
象. Brenner等 [10]和Li等 [11]模拟了柔性单壁碳纳

米管在石墨基底上的运动行为, 指出公度时碳纳米
管在运动后期出现滚动, 增大了能量耗散, Li等后
续的模拟表明在运动后期, 单壁碳纳米管倾向于通
过向低势能处滑动和滚动两种形式耗散能量, 无公
度时则一直在基底上滑动.

由于目前碳纳米管的制备工艺不够完善, 管
壁上总会不可避免地产生一些缺陷 [12], 主要为
“STW”缺陷和单空位原子缺陷, 这些缺陷对于碳
纳米管的电学、热学特性产生了影响 [13,14], 对其摩
擦特性也将产生影响 [15,16]. 一些研究者已经开展
了相应的工作. Lee等 [17]研究了含空位缺陷的碳

纳米管束在硅基底上的滑动, 结果表明硅基底出现
了黏着磨损, 一部分硅原子在滑动结束后黏附在碳
纳米管上. Liu等 [18]研究了双壁碳纳米管层间的

相对运动, 指出外层管壁的 “STW”缺陷影响了内
管的运动,并尝试控制内管的运动. 同时, Liu等 [19]

实验研究了单壁碳纳米管在含空位缺陷或 “STW”
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缺陷的单层石墨烯上摩擦行为, 指出两种情况下碳
纳米管受的侧向力曲线存在较大差异, 并可以此差
异来区分石墨烯中缺陷的类型. Zhou和Shi[20]研

究了理想和含 “STW”缺陷的碳纳米管和H、C、N
和O等原子之间的结合能, 发现含 “STW”缺陷的
碳纳米管和上述原子之间黏着力更大. Ijas等 [21]

研究了氯原子和理想或含 “STW”缺陷碳纳米管之
间的相互作用, 也得出了类似的结论. Yang等 [22]

研究了含 “STW”缺陷的碳纳米管和聚丙烯高分子
之间的相互作用, 指出含缺陷的碳纳米管和高分子
之间非成键的黏着能比理想情况大. 上述研究结果
推进了人们对碳纳米管微观摩擦的理解, 但针对含
空位、STW缺陷的碳纳米管与石墨基底构成的特
殊系统的研究尚不充分, 且空位缺陷、STW缺陷对
摩擦影响的差异也需要进一步研究, 本文将通过模
拟含缺陷的碳纳米管在石墨基底上的运动和摩擦

行为, 对上述问题进行探讨.

2 模 型

本文采用了单壁碳纳米管SWCNT(10, 10),直
径为 1.36 nm. 基底为三层石墨, 上面两层做热运
动, 最底层固定不动以模拟大块石墨. 碳纳米管在
基底上以公度、无公度两种方式放置, 因碳纳米管
底部与石墨基底间的相互作用最强, 将缺陷设置在
碳纳米管的底部,包括空位缺陷和 “STW”缺陷. 公
度时的系统模型图如图 1所示, 图中某些缺陷已被
标出, 无公度的模型与此类似. 公度模型X, Y 方
向的尺寸分别为 8.52 nm与 3.44 nm, 含空位缺陷、
STW的模型的总原子数分别为 3911与 3920. 无
公度模型X, Y 方向的尺寸分别为 6.89 nm和 3.44
nm, 含空位缺陷、STW的模型的总原子数分别为
323与 3248. 两模型均在X, Y 方向上采用周期性
边界条件. 对于无公度模型, 为了满足周期性边界
条件, 需要对石墨基底在宽度方向上进行一定的压
缩, 压缩率为 1.02%, 压缩率较小, 对碳纳米管的运
动与能量耗散的影响不大.

碳纳米管与石墨层内原子间的相互作用采用

Brenner提出的第二代反应经验键序势函数 (reac-
tive empirical bond order potenial, REBO)[23]描

述. 由于未对碳纳米管施加压载荷, 碳纳米管与石
墨基底之间的距离远大于C—C键的成键距离, 因
此碳纳米管和基底之间以及石墨层间原子的相互

作用可采用经典 12-6 Lennard-Jones势函数 [24]描

述. 采用Langevin控温方法, 石墨上两层和碳纳米
管轴向两端的两排原子为热浴原子, 时间积分采用
速度Verlet算法, 步长为 1 fs, 温度为 10 K. 模拟过
程如下: 首先将系统的结构能量最小化, 随后系统
弛豫 50 ps以稳定平衡, 之后给定碳纳米管X方向

100 m/s的初始速度,使其自由运动,直至最终停止
在平衡状态.

x

z

y

(a)

(b)

图 1 公度时模型图 (a)含空位缺陷; (b)含 STW缺陷

3 结果与讨论

3.1 公度时缺陷对碳纳米管的摩擦、运动行

为的影响

在弛豫时, 为了降低系统势能, 含两种缺陷的
碳纳米管均出现了轻微的转动. 运动过程开始后,
含空位缺陷、STW缺陷与理想的碳纳米管沿X, Y
方向上的位置变化如图 2所示. 可以看出, 缺陷对
碳纳米管的运动行为影响较大, 且含不同类型缺陷
的碳纳米管的运动方式也不尽相同. 由图 2 (a)可
知, 当碳纳米管含有空位缺陷或STW缺陷时, 在相
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同的初始速度下其沿初始滑动方向上运动的距离

明显比理想时长, 即含缺陷时摩擦力明显减小. 对
于含空位缺陷的碳纳米管, 其X方向运动距离约

为3.57 nm, 约为石墨晶格周期0.246 nm的14.5倍,
与石墨的结构具有对应性, 具有周期性的特征. 在
运动的前期, RX曲线斜率较大,此时碳纳米管的运
动形式为滑动. 在运动的后期, RX曲线斜率变小,
碳纳米管出现了滚动. 原因是空位缺陷的存在导
致了界面处于受力不稳定状态, 当碳纳米管速度较
大时可直接向前滑动, 而在运动后期寻找平衡位置
时则由于受力不平衡出现滚动, 增大了能量耗散.
对于含STW缺陷的碳纳米管, 其沿初始滑动方向
运动了约 3.23 nm, 同样与石墨的结构具有对应性.
运动中无滚动出现, 滑动最后阶段为在最终平衡位
置处的振荡, 并在Y 方向也出现了滑动, 如图 2 (b)
所示. 原因在于当碳纳米管到达或者将要到达界
面势能局部最高点处时, 碳纳米管处于不稳定的状
态, 当其速度低于某一临界速度, 不能直接越过势
垒时, 较长时间的扰动造成了Y 向较明显的偏移.
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图 2 碳纳米管的中心位置RX 和RY 随时间的变化

含两种缺陷的碳纳米管所受侧向力随时间的

变化如图 3所示. 由于石墨晶格的周期性, 碳纳米

管所受侧向力FL周期性波动, 且负向的幅值略大
于正向的幅值. 在运动的后期, 碳纳米管所受的负
向侧向力的大小和作用时间均明显大于正向侧向

力, 碳纳米管最终停止. 由图 2和图 3也可以看出,
虽然缺陷的存在使界面结构存在局部无公度, 使碳
纳米管运动距离增大, 摩擦力减小, 但由于界面结
构整体的公度性仍较强, 碳纳米管所受侧向力的周
期性的特点仍然明显. 采用式Fave = −∆E/l 可简

单计算出碳纳米管和石墨基底间的平均摩擦力, 其
中∆E为从系统弛豫结束到最终完全静止这一过

程中碳纳米管总能量的变化值, l为碳纳米管在该
过程中运动的距离. 含空位缺陷的碳纳米管所受
的平均摩擦力约为0.04 nN, 而含 “STW”缺陷的碳
纳米管所受的平均摩擦力约为0.017 nN. 含空位缺
陷的碳纳米管所受平均摩擦力之所以明显大于含

“STW” 缺陷的碳纳米管, 主要是因为含空位缺陷
的碳纳米管在后期出现了滚动, 增大了能量耗散.
在整个运动过程中, 碳纳米管同样也受到Y 方向上

力的作用 (与初始运动方向垂直), 两种缺陷下FY

随模拟时间的变化如图 4所示, 由图可知, 碳纳米
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图 3 碳纳米管所受的侧向力FL随时间的变化 (a)含空
位缺陷; (b)含 “STW”缺陷

056101-3

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 63, No. 5 (2014) 056101

管Y 方向上所受作用力FY 变化的幅值较小, 无明
显规律性, 统计其整个运动过程中的平均值约为
0, 故可认为FY 对碳纳米管能量耗散的贡献可忽略

不计.
在碳纳米管制备中, STW缺陷较空位缺陷更

为常见, 因此除前述含 7个STW缺陷的情况之外,
本文也模拟了碳纳米管底部含 9, 12个缺陷的情况.
结果表明缺陷越多, 碳纳米管变形越严重. 由于底
部较大的变形, 碳纳米管的运动行为也发生了很大
的变化. 缺陷越多, 运动的距离越长, 摩擦越小, 其

所受侧向力的曲线也产生了一定的变化. 图 5给出

了底部分别有 9个 “STW”缺陷和 12个 “STW”缺
陷时侧向力随时间的变化. 可以看出, 随着缺陷的
增多, 侧向力曲线的规则性变差, 且侧向力波动的
幅值变小, 7, 9, 12个STW缺陷对应的侧向力波动
幅值分别为0.22 nN, 0.18 nN与0.12 nN. 原因在于
碳纳米管底部的 “STW”数量越多, 系统的无公度
性越强. 如碳纳米管的底部全部为 “STW” 缺陷,
碳纳米管和石墨基底间的界面状态近似为无公度.
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图 4 碳纳米管 Y 方向上所受作用力FY 随时间的变化 (a)含空位缺陷; (b)含 “STW”缺陷.
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图 5 含不同数量 “STW”缺陷时碳纳米管所受的侧向力 (a) 9个; (b) 12个

3.2 无公度时缺陷对摩擦和运动行为的

影响

图 6为无公度时含空位、STW缺陷的碳纳米管
的势能、位移、动能和侧向力的曲线图. 由图 6 (a)
和 (b)可知, 含空位缺陷的碳纳米管在运动过程中
势能会发生较大的变化, 而含 “STW”缺陷的碳纳
米管在运动过程中势能基本保持不变. 原因在于含
空位缺陷的碳纳米管在运动过程中出现了明显的

翻转, 碳纳米管底部的空位缺陷转到了碳纳米管的

一侧,增大了界面势能. 含 “STW”缺陷的碳纳米管
在运动过程中没有出现翻转的现象. 由图 6 (c)和
(d)可知, 无公度时缺陷及其类型对碳纳米管的运
动行为影响不大, 并在与初始滑动方向垂直的方向
上 (Y 方向)出现了一定的漂移, 这与无公度时石墨
基底的压缩有关. 由图 6 (e)和 (f)可知, 含两种缺
陷的碳纳米管在整个运动过程中动能的减少均缓

慢, 摩擦力很小. 对于无公度系统, 当碳纳米管底
部的 “STW”缺陷增多为9个和12个时, 其运动和
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图 6 无公度时含缺陷的碳纳米管的摩擦和运动 (a)含空位缺陷碳纳米管的势能变化; (b)含 “STW”缺陷碳纳米管的势能变
化; (c)碳纳米管X方向位置的变化; (d)碳纳米管 Y 方向位置的变化; (e)碳纳米管平动能的变化; (f)碳纳米管侧向力的变化.

摩擦行为和上述类似, 缺陷的存在对摩擦的影响不
大. 无公度时碳纳米管所受的摩擦力对缺陷的类型
和数量不敏感的原因在于无论何种情况下, 界面的
无公度性差别不大.

4 结 论

本文采用分子动力学方法研究了公度、无公度

情况下含空位、“STW”缺陷的碳纳米管在石墨基
底上的摩擦和运动行为, 得到如下结论:

公度时, 空位、STW缺陷对碳纳米管摩擦和运
动的影响存在差异. 含空位缺陷的碳纳米管在运动
后期会出现明显的滚动, 增大了能量耗散, 因此当

含空位、STW缺陷的个数相同时, 含空位缺陷的碳
纳米管所受的摩擦力明显大于含STW缺陷的碳纳
米管. 含STW缺陷的碳纳米管运动形式一直为滑
动. “STW”缺陷越多, 其变形越严重, 界面局部无
公度程度越强, 碳纳米管所受侧向力曲线的规则性
越差, 侧向力波动的幅值越小, 摩擦越小. 公度时
含缺陷的碳纳米管所受的摩擦力比理想时小, 原因
在于缺陷导致了界面的局部无公度, 减小了摩擦.

无公度时, 理想、含缺陷的碳纳米管运动形式
均为滑动, 所受的摩擦力很小. 缺陷的类型和数量
对其摩擦、运动行为影响不大, 原因在于理想、含缺
陷的碳纳米管与石墨组成的界面的无公度性差别

不大.
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Influence of defects on friction and motion of carbon
nanotube∗
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Abstract
Motion and friction of carbon nanotubes with vacancy defects or Stone-Thower-Wales (STW) defects on them are

investigated in commensurate states and incommensurate states by molecular dynamics simulation. Results show that
defects lead to incommensurate state in part of interfaces, thus decreasing the friction. More amount of STW defects
would cause larger distortion of carbon nanotube, smaller lateral force amplitude, more local incommensurate state of
interfaces and smaller friction. The friction of carbon nanotube with vacancy defects is obviously larger than carbon
nanotube with STW defects. The reason is that the carbon nanotube with vacancy defects will change its motion in
later period of motion, which can increase energy dissipation. Defects barely have influence on the friction of carbon
nanotubes in incommensurate state because interfaces are all in incommensurate state whether they are having defects
or not.
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