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在卷曲法计算得到的单壁碳纳米管 %&个非简并的本征频率与手性和管径关系的基础上，继续讨论了简并的
本征频率中 !% 和 !& 的振动模式，以及其频率与手性和管径的关系 +
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% < 引 言

我们已经报道了一系列扶手椅、锯齿和手性单

壁碳纳米管（=>?@A）计及卷曲效应［%—"］在 BC122D:14
区中心!点的晶格振动模的分类［(—)］，基于实际的
数值计算得出了其 %&个非简并的本征频率与手性
和管径的关系 +本文在此基础上进一步讨论这些单
壁碳纳米管简并的本征模式，描述它们中的 !%，!&

振动模式以及它们的频率与手性和管径的关系 +
=>?@A的 BC122D:14 区中心!点晶格振动模的

对称性分类是按与其空间群的因子群同构的点群不

可约表示进行的，已经得到如下的结果［(］：

表 % 单壁碳纳米管具有拉曼活性和红外活性的振动模式

碳纳米管类型 拉曼活性 红外活性

扶手椅管 &"%5 E &!%5 E (!&5 "!%:

锯齿管 &"%5 E "!%5 E "!&5 "&: E &!%:

手性管 ""% E ’!% E )!& "& E ’!%

计算了一些扶手椅管（)，)）—（%F，%F）、锯齿管
（%%，#）—（&#，#）和一系列手性管，其中包括 # G $ 为

&G%的（*，(），（%#，’），（%&，)），（%(，$），（%)，*），（%*，

F），（&#，%#），（&&，%%），（&(，%&）管，# G $ 为 " G&的（F，

)），（%&，*），（%’，%#），（%*，%&），（&%，%(）管，# G $ 为 " G
%的（F，"），（%&，(），（%’，’），（%*，)），（&%，$）和（&(，*）

管，以及其他一些手性的管子（%#，)），（%%，’），（%"，

$），（%"，%#），（%’，F），（%)，%#）在 BC122D:14 区中心!
点的本征频率和本征矢，从其简并本征值的振动模

式得到具有对称性 !%，!& 的分类 +可供如拉曼、红

外、中子衍射等实验参考，也可提供理论分析碳纳米

管电声相互作用时参考 +上述管子的管径（直径）范
围为：#<*—&<)4/+

& < =>?@A !点 !% 模的分析

手性管具有 )个 !% 模，其中一个频率值为零 +

手性管 !% 振动模式的分析见表 &，沿径向振动的形

式用 !% %来表示，扶手椅管和锯齿管中具有同样振

动形式的分别是中频的 !%&和 !%’模；沿管轴方向振

动的形式用 !% (来表示，每一手性管有两支该振动

形式：一个低频支和一个高频支 +同样按振动形式分
类：手性管低频的 !% (对应扶手椅管和锯齿管的低

频!%’模；手性管高频的 !% (对应扶手椅管的高频

!%’模和锯齿管的高频 !%&模；在垂直于管轴的平面

内的振动用 !%)来表示，对应扶手椅管和锯齿管的

低频 !%&模；沿管子切线方向振动的形式用 !% *来表

示，对应扶手椅管的高频 !%&模和锯齿管的高频 !%’

模 +另外还有一支频率为零的 !%，它对应整体平移 +

（按惯例，在声子谱中频率"即指波数）+
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表 ! 单壁碳纳米管具有对称性 !" 的振动模式

类型 径向振动 轴向振动 轴向振动
垂直管轴平

面内的振动
切向振动 整体平移

管

型

（"，#） !" $ !" % !" % !"& !" ’ !"

（"，"） !"( !") !") !"( !"( !"(

（"，#） !") !") !"( !"( !") !"(

频率范围$%&’ " ())*!+—(("*", )"*-#—".,*+. "/-,*.,—"/()*), "!!*(+—+(-*# "/-/*/"—"/(-*+# #

振
动
形
式

振幅变化

有一个周期

的驻波形态

振幅变化

有一个周期

的驻波形态

振幅变化

有一个周期

的驻波形态

振幅不变

相位变化有

一个周期的

驻波形态

振幅变化

有一个周期

的驻波形态

图 " !" 的振动形式图 （0）径向振动，（1）轴向振动，（%）垂直管轴平面内的振动，（2）切向振动
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从表 ! 可知，扶手椅管和锯齿管的 !!"模都具

有拉曼活性，而 !!#模（不包括频率为零的一支）具

有红外活性，但手性管的 !! 模（频率为零的除外）

既具有拉曼活性又具有红外活性 "由表 #可看出，相
同频率范围内的振动模，由于不同手性的管子有着

不同的对称性，因而具有不同的活性 "例如手性管的
!! $既有拉曼又有红外活性，而对应的扶手椅管 !!#

模具有红外活性，锯齿管 !!"模具有拉曼活性 "
图 !是 !! 的振动形式图，由于 %，& 位原子在

垂直于管轴的截面上投影相距太近，故用内、外圈分

别予以表示 "图中标出了管型、振动模式和振动频
率 "图 !分别给出径向振动、轴向振动、垂直管轴平
面内的振动和切向振动的形式 "对于同一振动形式，
我们又分别给出手性管，扶手椅管和锯齿管的一个

例子 "由于 !! 均为二重简并，两支相互简并的本征

矢对应的振动有!$#的相位差 "
图 #给出一系列手性管的各支 !!模（包括扶

图 # !! 模频率!与管径 ’的关系

对应的手椅、锯齿管各模）振动频率!与管径 ’（直
径）的关系，在高频 !%&%—!%’&()* !范围内有两支

!! 模，其频率随管径稍许递增，其他三支 !! 模频率

随管径有明显的递减关系 "从图中还可看出各 !!

模频率与管子的手性关系不大 "

+ , !"#$% !点!# 模的分析

手性管具有 -个 !# 模，表 +给出手性管 !# 振

动模式的分析 "其中手性管具有对称性 !# 且沿径

向振动的形式用 !# $来表示，与手性管 !# $模具有相

同振动形式的，在扶手椅管中是中频 !#"模，而在锯

齿管中是中频 !##模；沿管子切线方向振动的形式

用 !# (来表示，对应扶手椅管的高频 !#"模和锯齿管

的高频 !##模；沿管轴方向振动的形式用 !# )来表

示，每一手性管有两支该振动形式：一个低频支和一

个高频支 "同样按振动形式分类：高频的 !# )模对应

扶手椅管的高频 !##模和锯齿管的高频 !#"模；低频

的 !# )模对应扶手椅管和锯齿管的低频 !##模；在垂

直于管轴平面内振动的也有两支，都用 !#*来表示，

两支都对应扶手椅和锯齿管的低频 !#"模 "
手性管的 -个 !# 模、扶手椅和锯齿管的所有的

!#"模都具有拉曼活性，所有手性管 !# 模都没有红

外活性 "从表 +可看出，相同频率范围内的振动模，
不同手性的管子具有的活性也不相同 "例如 !# $具

有拉曼活性，对应扶手椅管的是 !#"模，也具有拉曼

活性，而对应锯齿管的是 !##模，不具有拉曼活性 "

表 + 单壁碳纳米管具有对称性 !# 的振动模式

类型 径向振动 切向振动 轴向振动 轴向振动
垂直管轴平

面内的振动

垂直管轴平

面内的振动

管

型

（+，,） !# $ !# ( !# ) !# ) !#* !#*

（+，+） !#" !#" !## !## !#" !#"

（+，.） !## !## !#" !## !#" !#"

频率范围$()* ! ’-.,./—’-%,/. !%&’,#/—!%’’,-0 !%+&,0/—!%’#,&+ !#+,!/—+’.,/’ 0,-0—%/,’# !/0,!.—-.#,!&

振
动
形
式

振幅变化

有两个周期

的驻波形态

振幅变化

有两个周期

的驻波形态

振幅变化

有两个周期

的驻波形态

振幅变化

有两个周期

的驻波形态

振幅，相位

变化均有两个

周期的驻波

形态

振幅，相位

变化均有两个

周期的驻波

形态

图 +（1—2）分别给出径向、切向、轴向和两个垂
直管轴平面内的振动形式，对于手性管，扶手椅管和

锯齿管的同一振动形式，我们只给出一个图例 "从图
中可看出它们的振幅变化都有两个周期的驻波形
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态 !由于 !" 也为二重简并，两支相互简并的本征矢 对应的振动也有!#"的相位差 !

图 $ !" 的振动形式图 （%）径向振动，（&）切向振动，（’）轴向振动，（(）垂直管轴平面内的振动，

（)）垂直管轴平面内的振动

图 *给出一系列手性管的各支 !" 模（包括对应

的扶手椅、锯齿管的各模）的振动频率随管径的变

化 !在高频处有两支 !" 模，其频率随管径稍许递

增；其他 *支 !" 模频率随管径增大而递减 !对图 *
更仔细分析得知，其中 !" "，!" #在 +,-—.,-/0的管
径范围内，其频率变化与手性有关，而其他 * 支 !"

模振动频率与管子的手性关系不大，见图 1 !

图 1 !" "，!" #模频率与管径的关系 （%）!" "模，（&）!" #模

图 1给出单壁碳纳米管简并的 !" 模式中沿切

向 !" "模和径向 !" #模振动的频率（即波数）与管径

和手性的变化关系 !不同手性的管子对应的振动频
率用不同形状的符号（三角、圆圈、方块、五角星）来

表示，其中有 $ 2 % 为 $ 2 " 的管、$ 2 %为" 2.的管、

图 * !" 模频率与管径的关系

$ 2 %为$ 2.的管、（$，+）管和（$，$）管，图中“其他”包
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括了（!"，#），（!!，$），（!%，&），（!%，!"），（!$，’），（!#，
!"）管的计算结果 (从图中可看出：对应的 !) "和 !) #

模的频率在小于 !*+,-的相同管径处随手性角增加
而增大，手性角最大的管是（$，$）管（图中用空心圆
圈!表示），手性角最小的管是（ $，"）管（图中用空
心下三角

!

表示）(

. * 结 论

本文应用力常数模型［%］和卷曲方法计算了各种

不同手性的单壁碳纳米管（$)个）在 /0122341,区中心

!点的晶格振动频率，得出 56789具有拉曼和红外
活性的模式，如表 !所示；从计算结果给出其简并的
!!，!) 模振动频率与其管径和手性的关系，并给出

它们的振动形式 (得出管径在 "*+,-—)*#,- 范围
!!，!) 模频率与管子的手性关系不算大（在实验测

量的精度内），而频率在 .""—’"":-; !间的非简并

本征频率对应的两个 %! 和一个 %) 模与手性明显

相关［!］(这些可望能提供分析产品中碳纳米管直径
和类型的依据 (
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