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　 　 采用经典分子动力学（ＭＤ）方法，使用ＥＤＩＰ（ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｄｅｐｅｎｄｅｎｔ ｉｎｔｅｒａｔｏｍｉｃ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ）势描述Ｃ纳米管内Ｃ
原子之间相互作用，对多壁Ｃ纳米管由于ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷引起外层管高温剥落蒸发现象进行了计算模拟．研究结
果表明，高温下多壁Ｃ纳米管外层管ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷处Ｃ原子剧烈振动导致Ｃ—Ｃ键断裂形成悬键，并逐渐向四
周扩散导致外层管剥落蒸发．利用Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数作为判据，得出多壁Ｃ纳米管外层管出现剥落蒸发的温度为
２２９０ Ｋ左右，与Ｈｕａｎｇ Ｊｉａｎｙｕ等实验中观测到多壁Ｃ纳米管外层管剥落蒸发现象产生的温度２０００ ℃基本一致．
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１ 引 言
Ｃ纳米管是一种性能优越的新型功能材料和结

构材料，可分为多壁Ｃ纳米管（ｍｕｌｔｉｗａｌｌｅｄ ｃａｒｂｏｎ
ｎａｎｏｔｕｂｅｓ，ＭＷＣＮＴｓ）和单壁Ｃ纳米管（ｓｉｎｇｌｅｗａｌｌｅｄ
ｃａｒｂｏｎ ｎａｎｏｔｕｂｅｓ，ＳＷＣＮＴｓ）． ＭＷＣＮＴｓ 相对于
ＳＷＣＮＴｓ具有独特复杂的多层结构，这些单层、多层
结构的物质表现出不同的奇特性质［１—４］．最近许多
研究者对ＭＷＣＮＴｓ的热学性质及高温应用进行了
深入的探索和研究．例如在实验方面，Ｂｅｇｔｒｕｐ等［５，６］

通过测定ＭＷＣＮＴｓ周围不同大小金颗粒的熔化温
度，得出ＭＷＣＮＴｓ可以稳定至３２００ Ｋ．在高温情况
下，相邻的双层Ｃ纳米管熔合形成新颖的偏心同轴
Ｃ纳米管结构［７］．真空中使用高温退火的方法可以
除去ＭＷＣＮＴｓ中的金属催化剂杂质，使其提纯到
９９ ９％，同时还可以修复ＭＷＣＮＴｓ上的微观结构缺
陷以提高其稳定性［８，９］．因此，通过使用高温退火方
法可以大大改善Ｃ纳米管的结构性能和电子性质．
特别是Ｈｕａｎｇ等［１０，１１］对高温下ＭＷＣＮＴｓ的性质及
结构变化进行了深入的实验观察和研究：通过加高
偏电压获得Ｊｏｕｌｅ热将ＭＷＣＮＴｓ加热到大约２０００
℃，不加催化剂，ＭＷＣＮＴｓ层与层之间发生自我修
复生长以及错位环的生长；在加高偏电流情况下，

ＭＷＣＮＴｓ出现从内到外或从外到内或从中间某层
管壁逐层脱落的现象［１２］． Ｈｕａｎｇ等［１３］还发现高温
下ＭＷＣＮＴｓ剥落蒸发现象：在高温２０００ ℃左右真
空环境下，ＭＷＣＮＴｓ最外层管由缺陷形成空位洞，
空位洞周围成为悬键的Ｃ原子不断向外扩展蒸发，
直到整个外层管剥落蒸发．

为探索Ｃ纳米管高温热学性质，人们也尝试了
许多计算模拟工作．张凯旺等［１４］使用经典分子动力
学方法（ＭＤ）研究了ＳＷＣＮＴｓ的熔化与预熔化；
Ｋｏｗａｋｉ等［１５］研究得出ＳＷＣＮＴｓ随着管径的增大其
熔点也随之升高；Ｔａｎｇ等［１６］模拟研究了高温下Ｃ
纳米管的超塑性等． 然而，关于高温下缺陷
ＭＷＣＮＴｓ的结构和性质的模拟研究还很少报道．目
前实验制备中几乎无法获得完美的Ｃ纳米管，Ｃ纳
米管中不可避免地含有各种各样的缺陷，例如原子
空位缺陷和替位缺陷，特别是ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷普遍
存在于Ｃ纳米管中，并且在这些拓扑缺陷中具有奇
异回路电流现象［１］．热运动或应力的拉伸就有可能
使一个Ｃ—Ｃ键发生９０°的旋转而形成一个Ｓｔｏｎｅ
Ｗａｌｅｓ缺陷［１７，１８］．高温下，这些缺陷对Ｃ纳米管的热
稳定性势必造成一定程度的影响．张凯旺等［１９］通过
研究不同缺陷ＳＷＣＮＴｓ 的热稳定性，发现具有
ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷的ＳＷＣＮＴｓ 局部预融化温度为
２６００ Ｋ，具有空位缺陷的ＳＷＣＮＴｓ和Ｓｉ替位缺陷的
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ＳＷＣＮＴｓ分别在３２００ Ｋ以下和３８００ Ｋ以下．可见
ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷是引起Ｃ纳米管预熔化的主要因
素．因此，本文将研究具有ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ 缺陷的
ＭＷＣＮＴｓ在高温下外层管壁剥落蒸发现象．

本文利用经典ＭＤ 方法，研究了具有Ｓｔｏｎｅ
Ｗａｌｅｓ缺陷的ＭＷＣＮＴｓ外层管在高温下的结构改变
及热稳定性质．

２ 结构模型与理论方法

２ １ 结构模型
　 　 首先构建一个（１５，１５）＠（２０，２０）＠（２５，２５）三
种扶手椅型单壁Ｃ纳米管构成的完美ＭＷＣＮＴｓ结
构模型．然后再构造一个外层管具有一个Ｓｔｏｎｅ
Ｗａｌｅｓ缺陷的ＭＷＣＮＴｓ模型进行模拟研究，内层管
（１５，１５）扶手椅型Ｃ纳米管设为刚体，其结构模型
如图１所示．从内到外依次标记为第１层、第２层、
第３层，其直径依次为２０ ６６４，２７ ５０２，３４ ３４０ ?，
Ｃ—Ｃ原子键长为ｄＣＣ ＝ １ ４４０ ?．第１层与第２层、
第２ 层与第３ 层之间的距离接近石墨片间距
３ ４０ ?．采用周期性边界条件，原胞Ｘ轴Ｙ轴方向
留有足够的真空层．在长宽高分别为Ｌｘ ＝ Ｌｙ ＝
１００ ?，Ｌｚ ＝ ２２ ４４６ ?的模拟原胞中有２１６０ 个Ｃ
原子．

图１　 具有ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷的ＭＷＣＮＴｓ结构模型

２ ２ 模拟方法
　 　 ＭＤ作为一种重要的计算机模拟手段，广泛应

用于研究纳米尺度下的Ｃ纳米管体系［１９—２４］．本文
采用经典ＭＤ方法进行模拟研究．考虑了ＭＷＣＮＴｓ
的Ｃ纳米管层与层之间和Ｃ纳米管内Ｃ原子Ｃ—Ｃ
之间的两种不同的相互作用．

ＭＷＣＮＴｓ层与层之间的长程非成键相互作用，
采用ＬｅｎｎａｒｄＪｏｎｅｓ势描述，其表达式为：

Ｅ ＝ ４ [ε σ( )ｒ
１２

－ σ( )ｒ ]６ ，
其中ｒ为非成键作用Ｃ原子间距离；ε为势阱深，σ
为长度参数，其值分别为ε ＝ ２ ９６４ ｍｅＶ，σ ＝
３ ４０７ ?［２５］．

采用ＥＤＩＰ［２６—２８］（ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔｄｅｐｅｎｄｅｎｔ ｉｎｔｅｒａｔ
ｏｍｉｃ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ）势来描述ＭＷＣＮＴｓ各层管内Ｃ—Ｃ
相互作用． ＥＤＩＰ势最初由Ｊｕｓｔｏ提出且适用于Ｓｉ体
系［２９］，后来由Ｍａｒｋｓ发展到Ｃ体系［２６］． Ｍａｒｋｓ使用
第一性原理数据确定广义坐标方程参数． ＥＤＩＰ势相
比ｔｅｒｓｏｆｆ势不仅描述了ｓｐ２ 和ｓｐ３ 成键，而且考虑了
π键作用，使得描述的体系更加符合物理微观真实
情况． ＥＤＩＰ势函数表达式是每个原子能量的合计，
可以表示为

Ｕｉ ＝
ｊ
Ｕ２ ｒｉｊ，Ｚ( )

ｉ

＋
ｊ ＜ ｋ
Ｕ３ ｒｉｊ，ｒｉｋ，θ ｉｊｋ，Ｚ( )

ｉ ，
方程包括相互作用的两体项Ｕ２（ｒｉｊ，Ｚｉ）和三体项Ｕ３
（ｒｉｊ，ｒｉｋ，θ ｉｊｋ，Ｚｉ）．两体项Ｕ２（ｒｉｊ，Ｚｉ）在短程时类似于
ＳｔｉｌｌｉｎｇｅｒＷｅｂｅｒ势，表示的是原子ｉ和ｊ之间的两体
作用势能．三体项Ｕ３（ｒｉｊ，ｒｉｋ，θ ｉｊｋ，Ｚｉ）使用Ｓｔｉｌｌｉｎｇｅｒ
Ｗｅｂｅｒ形式，表征的是原子ｉ，ｊ，ｋ之间的三体相互作
用势能． ｉ原子是基原子，ｊ和ｋ是相邻原子． Ｚｉ 为截
断功能函数，判断两体项和三体项，二面旋转，以及
π排斥键出现的位置． Ｋｏｗａｋｉ等［１５］利用ＥＤＩＰ势进
行ＭＤ研究得到了不同管径ＳＷＣＮＴｓ的熔点变化情
况． Ｌａｕ等［３０，３１］也使用ＥＤＩＰ势通过高温４０００ Ｋ退
火无定形碳结构转变为洋葱结构，结果与实验现象
一致． ５０００ Ｋ下，使用ＥＤＩＰ势模拟液态碳结构的结
果和第一性原理计算的结果一致［２６］．因此，我们认
为由Ｍａｒｋｓ发展的ＥＤＩＰ势进行ＭＤ模拟能较好地
描述高温下ＭＷＣＮＴｓ的物理性质．

在模拟计算过程中，我们采用正则系综
（ＮＶＴ），运动方程的数值积分采用５阶Ｇｅａｒ预测矫
正算法，截断半径为１０ ?，温度控制采用速度标度
法，模拟步长为０ ５ ｆｓ，模拟步数为５ × １０４

步（２５ ｐｓ）．
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２ ３ 热稳定性判据
　 　 为量化ＭＷＣＮＴｓ发生剥落蒸发的温度和破坏
程度，我们使用Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数作为热稳定性判据．
原子数为Ｎ的系统，在模拟温度Ｔ下，每个原子的
Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数和整个系统的平均Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数
定义为［３２，３３］

δ ｉ ＝
１
Ｎ － １ｊ（≠ ｉ）

〈ｒ２ｉｊ〉Ｔ － 〈ｒｉｊ〉２槡 Ｔ

〈ｒｉｊ〉Ｔ ，

δ ＝ １Ｎｉ δ ｉ，
其中δ ｉ是第ｉ个原子的Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数，δ是系统平
均的Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数，〈·〉Ｔ 表示温度Ｔ下的平均，
ｒｉｊ是第ｉ个原子与第ｊ个原子间的距离，Ｎ是体系总
原子数．

Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数对熔化温度特别敏感．张凯旺
等［１４，１９］使用Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数对Ｃ纳米管的熔化温
度进行了判断，Ｃ纳米管在未达到熔点时Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ
指数保持很好的线性关系，当Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数达到
０ ０３熔化温度２６００ Ｋ时，指数曲线偏离原来的线
性关系而迅速增大．本文使用Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数对

ＭＷＣＮＴｓ的热稳定性及外层管剥落蒸发进行判断．

３ 结果与讨论

３ １ ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷的形成
　 　 高温下，完美ＭＷＣＮＴｓ由于最外层管剧烈的热
运动，会导致Ｃ原子剧烈震荡，极容易形成５５７７
结构的ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷．对完美ＭＷＣＮＴｓ结构模
型在２７００ Ｋ高温下弛豫，弛豫时间到７ ３５ ｐｓ时，发
现ＭＷＣＮＴｓ外层管形成５５７７结构的ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ
缺陷，其形成过程如图２所示．在高温下，由于中间
管与外层管间的ＬｅｎｎａｒｄＪｏｎｅｓ 相互作用，使得
ＭＷＣＮＴｓ外层管上的Ｃ原子剧烈上下振动．如图２
（ａ）所示，ａ，ｂ两Ｃ原子上下振动，当ａ，ｂ Ｃ原子分
别振动到Ｃ纳米管上下面时，就形成了如图２（ｂ）的
结构．这时开始形成了两个５边形． ａ，ｂ Ｃ原子分别
在其两边Ｃ原子的作用下恢复平衡位置，ａ Ｃ原子
向下运动，ｂ Ｃ原子向上运动，这时ａ，ｆ两Ｃ原子成
键，ｂ，ｆ两Ｃ原子键断裂．最终形成如图２（ｃ）所示的
５５７７结构的ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷．

图２　 ２７００ Ｋ温度下，ＭＷＣＮＴｓ的外层管在热振动下形成ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷过程　 （ａ）７ ２０ ｐｓ时刻，（ｂ）７ ３０ ｐｓ时
刻，（ｃ）７ ３５ ｐｓ时刻

３ ２ 剥落蒸发温度判断
　 　 为进行比较，分别对具有ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷的
ＭＷＣＮＴｓ和完美ＭＷＣＮＴｓ结构模型在不同温度下
进行ＭＤ 模拟，并计算其Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ 指数，判定
ＭＷＣＮＴｓ外层管出现剥落蒸发的温度．具有Ｓｔｏｎｅ
Ｗａｌｅｓ缺陷和完美ＭＷＣＮＴｓ外层管在不同温度下的
Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数曲线如图３（ａ）所示．

从图３（ａ）中可以看出，具有一个ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ
缺陷的ＭＷＣＮＴｓ的外层管平均Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数在

模拟温度２２９０ Ｋ 之前保持很好的线性关系，在
２２９０ Ｋ左右发生明显的上升现象．结合模拟结果观
察可知，２２９０ Ｋ时ＭＷＣＮＴｓ外层管出现剥落蒸发．
而完美外层管在升温阶段保持线性稳定直到２７００
Ｋ时Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数出现明显上升现象，说明完美
外层管在２７００ Ｋ出现剥落蒸发．在３００—２２９０ Ｋ之
间，具有一个ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷的外层管体系平均
Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数随着模拟温度的上升呈现非常平稳
的状态，Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数变化很小说明ＭＷＣＮＴｓ外
层管中的Ｃ原子及ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷处Ｃ原子均在
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图３　 ＭＷＣＮＴｓ外层管蒸发温度判断　 （ａ）具有ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺
陷和完美ＭＷＣＮＴｓ外层管不同温度的Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数曲线，内
插图为３００ Ｋ 时ＭＷＣＮＴｓ 具有的稳定结构和２２９０ Ｋ 时
ＭＷＣＮＴｓ外管Ｃ原子剥落蒸发形貌，（ｂ）具有ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷
和完美ＭＷＣＮＴｓ外层管Ｃ原子平均内能随模拟温度变化曲线

初始位置附近做着典型的热振动并保持Ｃ纳米管
的稳定结构；在２２９０ Ｋ左右，外层管上缺陷处的
Ｃ—Ｃ键发生断裂，Ｃ原子从外层管上剥落蒸发下
来．而完美ＭＷＣＮＴｓ外层管的Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数在
２２９０ Ｋ温度点仍保持原来稳定的线性关系，直到
２７００ Ｋ左右时指数才开始迅速上升．图３（ａ）内插
图所示的是，３００ Ｋ时ＭＷＣＮＴｓ具有的稳定结构和
２２９０ Ｋ时ＭＷＣＮＴｓ外管Ｃ原子剥落蒸发形貌．从
Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数变化的曲线中可以观察到曲线具有
明显变化的点为剥落蒸发点． 张凯旺等利用
Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ 指数判断具有ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ 缺陷的
ＳＷＣＮＴｓ其局部预熔化温度为２６００ Ｋ，与本文获得
的外层管Ｃ 原子剥落蒸发温度基本相符，也与
Ｈｕａｎｇ等［１３］实验研究发现ＭＷＣＮＴｓ外层管出现Ｃ
原子剥落蒸发现象的２０００ ℃左右温度一致．

王保林等［３４］根据原子平均内能随模拟温度的
变化判断出不同层螺旋超薄Ｔｉ纳米线的熔点．
ＭＷＣＮＴｓ外管出现剥落蒸发的温度也可以从Ｃ原

子平均内能随模拟温度变化的关系中得到．具有
ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷和完美ＭＷＣＮＴｓ外层管Ｃ原子平
均内能随模拟温度变化曲线如图３（ｂ）所示，Ｃ原子
平均内能随着模拟温度的升高呈线性上升，这是由
于温度的升高使得Ｃ原子动能增加，导致Ｃ原子内
能绝对值减小．但具有ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ 缺陷和完美
ＭＷＣＮＴｓ外层管Ｃ原子平均内能曲线分别在２２９０
和２７００ Ｋ左右迅速上升偏离原来的线性关系．说明
缺陷外层管和完美外层管分别在２２９０和２７００ Ｋ左
右Ｃ—Ｃ键发生断裂，以致Ｃ原子平均内能绝对值
急剧减小．这与Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数判据得到的结论
一致．
３ ３ 剥落蒸发形貌分析
　 　 我们仔细观察２２９０ Ｋ时的模拟结果，以分析Ｃ
原子剥落蒸发时ＭＷＣＮＴｓ的形貌演化． ２２９０ Ｋ时具
有ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷的ＭＷＣＮＴｓ不同时刻模拟结果
如图４所示．从图４（ａ）—（ｆ）可看出，ＭＷＣＮＴｓ外层
管上的ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷在高温下形成空洞和外层
管由空洞处开始剥落蒸发的过程．从图４（ａ）—（ｆ）
中观察发现，中间管由于受到内层管的支撑，处于
稳定结构，每个Ｃ原子仍然维持在平衡位置附近做
热运动，碳管形状变化不大．

为了研究ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷的各个Ｃ原子的稳
定性，我们计算了ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷处每个Ｃ原子的
势能，得到如图５ 所示等势线图．发现旋转产生
ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷的两个Ｃ原子及与其构成五边形
的Ｃ原子的势能要比其周围的Ｃ原子势能的绝对
值低，从而说明缺陷处两个五边形上Ｃ原子的稳定
性要比其周围Ｃ原子稳定性弱些． Ｄｉｎｇ等［３５］曾经
研究了从Ｃ纳米管不同部位移除Ｃ原子的能量势
垒，发现移除５—７缺陷中五边形处的Ｃ原子要比
移除Ｃ纳米管完美处Ｃ原子的能量低．表明两个五
边形中的Ｃ原子在高温热运动中更容易剥落蒸发．
外层管上的ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷Ｃ原子相对其周围Ｃ
原子做热运动且具有更高的能量，高温下剧烈振动
使得它们从外层管上挣脱（如图４（ｂ）所示），导致
ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷处形成空洞，空洞周围形成的许多
悬键致使空洞周围结构变得更不稳定，断键逐渐增
多，空洞沿轴方向和环方向向四周扩展，外层管上
的Ｃ 原子逐渐剥落蒸发，最终整个最外层管从
ＭＷＣＮＴｓ上完全剥落蒸发掉．这些模拟中的现象和
结果与Ｈｕａｎｇ等实验所得的一致．
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图４　 ２２９０ Ｋ时具有缺陷ＭＷＣＮＴｓ不同时刻模拟结果　 （ａ）０ ｐｓ时，（ｂ）１６ ７５ ｐｓ时，（ｃ）１７ ２５ ｐｓ时，（ｄ）１７ ７５ ｐｓ时，
（ｅ）１８ ２５ ｐｓ时，（ｆ）２５ ００ ｐｓ时

图５　 ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷等势线图

３ ４ 局部研究
　 　 利用局部Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数对缺陷ＭＷＣＮＴｓ外
层管上的完美局部和缺陷局部在蒸发温度下的稳
定性做进一步的探讨． 具有ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ 缺陷
ＭＷＣＮＴｓ完美局部和缺陷局部的Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数在
２２９０ Ｋ时随着模拟时间变化曲线如图６所示．从图
６可以看出ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷局部曲线在２０ ｐｓ时其
Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数超过０ １，其Ｃ原子六环结构已经被
破坏变为无序，而完美局部Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数曲线在
２０ ｐｓ之前变化相对要小很多，说明完美局部相对于

缺陷局部还处于较有序的结构形貌．由此也可以说
明外层管发生Ｃ原子剥落蒸发是从ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺
陷处开始的，并导致整个外层管结构不稳定．

图６　 ２２９０ Ｋ时缺陷局部和完美局部在不同时刻Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指
数变化曲线

４ 结 论
基于经典ＭＤ研究方法，模拟研究了由（１５，

１５）＠（２０，２０）＠ （２５，２５）构成的ＭＷＣＮＴｓ在高温
下的结构改变和热稳定性质．根据Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数
和Ｃ原子平均内能随温度变化情况得出：具有一个



４期 王　 伟等：多壁碳纳米管外壁高温蒸发的分子动力学模拟 ２６７７　 　

ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷的ＭＷＣＮＴｓ其外层管出现剥落蒸
发的温度为２２９０ Ｋ，与Ｈｕａｎｇ等［１３］实验中观察到的
现象和实验温度基本一致，完美ＭＷＣＮＴｓ在２２９０ Ｋ
仍然保持原来的稳定结构，直到２７００ Ｋ才出现外层
管剥落蒸发． ２７００ Ｋ时，完美ＭＷＣＮＴｓ由于外层管
剧烈的热运动，导致Ｃ原子剧烈震荡，极容易形成
５５７７结构的ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷．由于ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ
缺陷处Ｃ 原子在高温下剧烈上下振动的影响，

ＭＷＣＮＴｓ外层管从缺陷处开始出现Ｃ原子挣脱形
成空洞并逐渐导致外层管Ｃ原子剥落蒸发，同时在
外层管发生Ｃ原子剥落蒸发的某一时刻缺陷局部
的Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指数要高于完美局部的Ｌｉｎｄｅｍａｎｎ指
数，即缺陷局部的稳定性要低于完美局部． Ｃ纳米管
普遍存在的ＳｔｏｎｅＷａｌｅｓ缺陷对高温下多壁管的稳
定性有着很大影响． 所得结果对实验中高温下
ＭＷＣＮＴｓ出现剥落蒸发的现象给出了很好的解释．
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