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相近直径的锯齿型和扶手椅型碳纳米管可以共轴组合形成 5—7碳环交替出现的柱形对称异质结. 本文
利用分子动力学方法研究了直径相近且等长锯齿型和扶手椅型碳纳米管形成的 (n, n)-(2n, 0)结在扭转过程
中的扭矩和轴向应力随扭转角度的变化规律以及应力传递过程. 研究发现, (n, n)-(2n, 0)结扭转应变在达弹
性限度内不会产生轴向应力, 该效应对基于碳纳米管扭转特性的纳米振荡器件的设计具有重要意义.

关键词: 碳纳米管, 异质结, 扭转力学, 分子动力学
PACS: 61.48.De, 02.70.Ns, 81.70.Bt DOI: 10.7498/aps.64.106102

1 引 言

自 1991年发现碳纳米管以来 [1], 其独特的力
学特性和电学特性引起了广泛的关注 [2−7], 特别是
在纳米机电器件方面, 人们已能设计和制造基于
单壁、多壁碳管的纳米激励系统、谐振器和传感器

等 [8−10]. 碳纳米管在这些器件中常常作为轴承器
件、弹簧器件等使用, 例如: 纳米机电振荡器的一
般构造就是把碳纳米管作为转轴, 将其两端嵌入
硅基片中, 然后在管中部沉积金属形成固定于碳
管中部的金属电桨. 工作时, 以电桨作为杠杆, 通
过外加电场或原子力显微镜 (AFM)对电桨施加使
碳管扭转的应力 [9]. 纳米机电振荡器可用于光学
扫描切换、微流体检测和传感等方面 [10]. 理论和
实验表明, 碳纳米管的力学形变对其物理性质有
明显影响 [11−13], 其扭转力学特性对相关纳米功能
器件的设计有重要意义, 得到了广泛研究. 如: 理
论计算发现碳纳米管的杨氏模量约为 1 TPa [14,15];
Williams等 [16]利用机电驱动扭转振荡方法研究碳

纳米管的扭转弹性常数, 发现碳纳米管有效剪切
模量最大值与理论值接近, 并且多壁碳纳米管多
次扭转会出现 “加工硬化”(work hardening)现象;
Cohen-Karni等 [17]在实验中观测到纳米管在扭转

过程中电导率、扭矩随扭转角度 θ的变化情况, 发
现了碳管从金属到半导体周期转换的振荡行为;
Rochefort等 [18]的研究指出, 在扭转作用下, 扶手
椅型碳纳米管会出现缺陷, 该缺陷的不稳定程度
与扭转角度呈线性关系, 并存在一个临界扭转角
度, 当扭转角度超过这个临界值时, 碳管结构被破
坏; Chang [19]的研究表明手性单壁碳纳米管由于

结构的不对称性, 其扭转力学特性受扭转方向的影
响, 一个扭转方向的临界屈服切应变 (the critical
buckling shear strain)比相反扭转方向高出1.8倍.

在基于碳管扭转振荡特性的相关纳米器件中,
精确控制振荡频率是设计此类器件的关键, 因此,
准确控制碳管的转动惯量尤为重要. 研究表明,
单壁碳纳米管的扭转和轴向的应变存在耦合效

应 [20−22]. 例如, Zhao等 [22]通过分子动力学计算

发现碳管扭转时将引发轴向的应变, 且应力方向与
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碳管结构强烈相关, 在弹性限度内, 扶手椅型碳管
在扭转过程中收缩, 锯齿型碳管在扭转过程中伸
长. 当碳管两端固定时, 锯齿型碳管将出现扭致弯
曲的现象, 即在纳米尺度上也会出现宏观材料在扭
转时导致长度变化的坡印亭效应 [23]. 这种在扭转
过程中出现的收缩或伸长现象的原子机理源于碳

管结构对称性的破坏. 为了清晰地解释这个观点,
可以考察在碳管受轴向应力时, 其切向的扭力响应
情况. 有研究证实 [20], 手性碳管在受到轴向张力
后会引发切向的扭力响应, 而非手性管则不出现切
向的扭力响应, 这表明结构对称性对是否产生切向
扭力响应至关重要. 与之相反, 也有证据表明 [22],
不论碳管手性如何, 碳管的扭转必定引发轴向的应
变, 只是应变方向与手性强烈相关. 需要进一步说
明的是, 轴向应力引发扭转与扭转引发轴向应变表
面上看似乎是可逆耦合过程, 实际上由于应力分布
和能量结构差异, 它们是有很大区别的两种耦合过
程, 是不可逆的, 但共同的一点是应变响应的大小
及方向均源于碳管局部结构对称性改变之后所导

致的原子受力响应. 碳管的扭致弯曲使得碳管在扭
转过程中转动惯量不断变化, 因此有可能对纳米扭
转器件振荡频率的精确控制形成障碍. 此外, 对一
些不需要轴向耦合效应的基于普通碳管扭转特性

的纳米器件中, 扭转过程中在轴向上产生的持续应
力将使器件易于疲劳, 导致器件结构变化而失效.
因此, 如何避免碳管在扭转过程中引发轴向应变而
导致弯曲甚至从根本上消除轴向应力是本研究的

动因所在. 考虑到扶手椅型碳管和锯齿型碳管在扭
转过程中引发的轴向应力方向相反, 我们尝试将等
长且直径相近的扶手椅型碳管和锯齿型碳管沿轴

向共轴组合成碳管异质结, 并利用分子动力学计算
其扭转性质. 计算结果表明, 这种异质结碳管确实
可以明显减小扭转所引发的轴向引力, 从而消除扭
致弯曲现象.

2 计算方法和模型

我们用LAMMPS 软件进行分子动力学计算,
碳原子间的相互作用势采用AIREBO [24](adaptive
intermolecular reactive empirical bond order po-
tential)势函数, 这一势函数可以很好地模拟碳
材料在各种环境下的相互作用 [25−27], 它包含了
REBO势、Lennard-Jones相互作用和Torsion作用
三项. REBO势是一个多体势, 描述C—C的相互

作用, 包括键长、键角、键能和键的断裂重组等动态
行为. Lennard-Jones (LJ) 势描述原子间的长程相
互作用. Torsion势描述二面角变化, 碳纳米管扭转
过程中的行为主要由它来体现. 在模拟过程中, LJ
势的截断半径参数取为10.2 Å.

计算模型如图 1所示, 该模型分别由长度为
100 Å的 (n, n)型碳管和100 Å的 (2n, 0)碳管共轴
结合而成, 总长为 200 Å. 这种异质结模型最早由
Treboux等 [28]于 1998年首次提出并建立, 其特点
是 5原子碳环与 7原子碳环相邻并且交替出现, 围
绕碳纳米管一周形成环状结构, 具有很高的对称
性. 这两种类型的碳纳米管在力学和电学特性上
有明显不同的性质 [29], 而由它们组成的异质结可
能有新的重要特性. Treboux等 [28]的研究就指出,
在电学性质上, 由金属性扶手椅型碳管和半导体性
锯齿型碳管组成的这种结, 电荷可以从金属性部分
传到半导体性部分, 但沿轴向的静电势的分布是不
对称的. 这种特性可以用于制造整流器. 为了方便
描述, 我们在此后的描述中将此异质结简称为 “(n,
n)-(2n, 0)结”.

计算模型的系统单元大小为 50 Å × 50 Å×
300 Å, (n, n)-(2n, 0)结沿 z轴放置, 其中心与单元
中心重合并采用周期性边界条件. 由于单元的尺
寸足够大, 各单元内 (n, n)-(2n, 0)结不会发生相互
作用. 扭转操作是将 (n, n)-(2n, 0)结一端的两层
碳原子完全固定, 另一端的两层碳原子绕管轴发生
转动, 从而带动整根碳纳米管发生扭转. 作为对比,
我们还对普通 (n, n)型及 (2n, 0)型碳管进行了同
样的计算.

计算采用Nose-Hoover [30,31]热浴在NVT系综
中进行,时间步长为0.8 fs,温度控制在300 K.为了
维持模型在准平衡状态, 我们保持扭转角速度为每
运行一万步, 碳纳米管扭转 1◦. 实际计算表明, 系
统确实可在整个扭转过程中保持准平衡过程.

图 1 计算模型

Fig. 1. Computational model.

3 计算结果与讨论

图 2和图 3给出了长度均为 200 Å的 (6, 6),
(12, 0)碳纳米管以及由100 Å 的 (6, 6) 碳纳米管与
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100 Å的 (12, 0)碳纳米管组合而成的 (6, 6)-(12, 0)
结这三种碳管结构在扭转时其扭矩T和轴向应力

Fz随着扭转角度 θ变化的曲线.
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0
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e
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60

80 (6, 6)-(12, 0)

 (6, 6)

 (12, 0)

θ/(O)

图 2 (网刊彩色) 三种碳纳米管结构扭矩 T 随扭转角度 θ

的变化

Fig. 2. (color online) Torqure with the torsion angle
for three CNTs.

3.1 三种碳纳米管扭转过程中扭矩的变化

从图 2可以看出三种碳纳米管的主要扭转特
性: 1)在发生扭转的起始阶段, 即在弹性限度内
(对应的扭转角度小于 100◦的区间), 其扭矩和扭
转角度之间均呈线性增长关系, 曲线斜率K =

T

θ
反映了材料的扭转刚度, 显然, (12, 0)碳纳米管扭
转刚度最大, (6, 6)碳纳米管的扭转刚度最小, (6,
6)-(12, 0)结的扭转刚度则介于 (12, 0)管和 (6, 6)
管之间, 且与 (6, 6)碳纳米管的刚度更为接近; 在
扭转角为 100◦附近, 开始分别体现出明显的塑性
屈服和强化阶段, 根据单壁碳管沿半径方向切变模
量的计算公式 [32]G =

T

2πtR3θ
, 其中T为扭矩, t为

碳管厚度, 一般取为 0.34 nm, R为碳管半径, θ 为
扭转角度, 可计算出 (6, 6)-(12, 0)结的切变模量值
约为 2 GPa, 这个值比理想单壁碳管的轴向弹性模
量要小三个量级, 显然, 扭转相较于拉伸更易于使
碳管断裂; 2)三种碳管结构的扭矩在扭转角度为
200◦以后, 扭矩曲线虽略有起伏, 但总体都呈现上
升的趋势, 特别是当扭转角达到 700◦后, 扭矩趋于
一致, 表明此时的扭矩特性不再敏感于碳管的初
始结构, 体现出对初始结构的失忆性; 3)弹性屈服
点 [19](buckling point, 在以后均简称为屈服点)对
应的扭转角度与扭转刚度相关, 刚度越大, 屈服点
所对应的扭转角越小, (12, 0)管的屈服点出现最
早, 而 (6, 6)管的屈服点出现最迟; 4)在屈服点附
近, 碳纳米管的扭矩变化趋势不同, 在越过屈服点
之后, (12, 0) 管曲线斜率依然为正, 但斜率减小,

而 (6, 6)管扭矩立即下降, 曲线斜率变为负, 反映
出碳管扭转角在第一个屈服点附近, 其扭矩特性与
碳管初始结构密切相关; 对于 (6, 6)-(12, 0)结而言,
从图 2可清楚地看到, 其扭矩变化特性在整体上与
(6, 6)管类似, 表明 (6, 6)-(12, 0)结在扭转过程中
其扭转特性更多地取决于其中扭转刚度较小的 (6,
6)管.

θ/(O)
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F
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图 3 (网刊彩色) 三种碳纳米管轴向应力Fz随扭转角度

θ的变化

Fig. 3. (color online) Torsion-induced axial stress re-
sponse for the three CNTs.

3.2 三种碳纳米管在扭转过程中轴向应力

变化的分析

图 3描述了各碳纳米管的轴向应力Fz随着碳

纳米管扭转角度 θ的变化关系. 在图中, 指向结构
内部的应力设为负值, 而指向结构外部的应力设为
正值. 显然, (12, 0)管与 (6, 6)管在开始扭转后分
别展现出大于零和小于零的轴向应力, 表明它们在
扭转时均会发生坡印亭效应, 只是 (12, 0)的效果
是伸长, 而 (6, 6)管的效果则是收缩. 扭转开始后,
(12, 0)管轴向应力先是单调递增, 当扭转角度达到
第一个屈服点时, 轴向应力达到极大值, 继续增大
扭转角度, 轴向应力持续降低至零并进而转为负
值, 方向发生变化. 在这个过程中, (12, 0)管先伸
长后缩短, 即在其轴向应力变为零之前始终都在伸
长, 而当轴向应力变为负值后, (12, 0)管开始缩短.
相反, (6, 6)管的轴向应力始终小于零, 表明在扭转
过程中, (6, 6)管沿轴向收缩, 并且扭转角度越大,
收缩力越大, 与 (12, 0)管的特性明显不同. 这个结
果与文献 [22]的结论完全一致.

值得注意的是, (6, 6)-(12, 0)结在开始扭转后
直到第一个屈服点对应的扭转角之前, 其轴向应力
并不随扭转角度的变化而变化, 几乎一直保持为
零, 表明其既不伸长也不收缩, 体现出与正常碳管
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明显不同的轴向应力特性. 显然, 对于 (6, 6)-(12,
0)结, 在其扭转过程中, (12, 0)管的伸长效应几乎
被 (6, 6)管的收缩效应完全抵消, 使得 (6, 6)-(12,
0) 结在扭转角度还未达到第一个屈服点之前, 不产
生轴向应力. 当扭转角度继续增大, 超越第一个屈
服点对应的角度以后, 轴向应力才变为负值, 碳纳
米管开始发生收缩. 所以, 只要在线性弹性限度以
内扭转时, (6, 6)-(12, 0)结可以消除轴向应力, 长
度并不发生变化, 使得其在扭转过程中不会出现弯
曲现象. 这一结果完全达到了我们模型设计的初
衷, 因为通常的纳米摆器件总是工作于其弹性限度
内, 在这一限度内扭转而同时保持零轴向应力将非
常有利于精确控制纳米摆器件的转动惯量, 从而达
到精准控制纳米摆振荡频率的目的.

3.3 (6, 6)-(12, 0)结的扭转形态及应力传
递分析

为了更清晰地描述 (6, 6)-(12, 0)结在扭转时
的形态及应力分布, 我们计算了扭转过程中每个原
子的应力大小, 并按照每个原子的应力值对碳原子
进行着色, 发现扭转形态和应力传递变化与固定哪
一端无关, 即无论是固定锯齿型碳管端口两层原
子扭转扶手椅型碳管端口两层原子, 还是反之, 扭
转形态和应力传递变化完全一致. 图 4给出了 (6,
6)-(12, 0)结左端固定右端扭转的应力分布图.

图 4中各种颜色所对应的应力大小分布值域
如图中右下角所示: 用蓝色标记的应力最小, 用红
色标记的应力最大. 从图中可以看出, 应力传递的
总体趋势是由结的中部向两端进行传递. 最初应
力集中在 5—7碳环所在的位置, 5—7碳环首先发
生形变, 两边的碳管形变不明显, 表明在整个结构
中, 5—7碳环处是刚度最弱的地方. 当扭转角度达
到 110◦左右, 即第一个屈服点时, 左端的 (6, 6)管
部分已经形成扭结, 但此时右端的 (12, 0)管一端几
乎没有形变. 这个现象可以解释为 (6, 6)管的刚度
小于 (12, 0)管, 所以 (6, 6)管部分先于 (12, 0) 管部
分发生形变, 这与图 2中体现的扭转刚度的结果是
一致的. 此时, (6, 6)-(12, 0)结的扭转特性主要决
定于 (6, 6)管. 随着扭转角度的增大, 应力由中部
的 5—7碳环处向两端传播, 向 (6, 6)管部分传播的
速度远大于向 (12, 0)管部分传播的速度, 从图 4中
可以看出 (6, 6)管部分的扭转形变远远大于 (12, 0)
管部分. 当扭转角度达到 130◦时, (6, 6)管部分在
靠近 5—7碳环处的位置形成了完整的扭结, 对照

图 2这是第二个屈服点对应的角度, 而此时 (12, 0)
一端的形变依然很弱. 继续扭转, 扭结的数量增加,
伴随着 (6, 6)管部分形成的扭结向左传递, 其扭转
刚度也在增加. 当扭转角度达到 270◦时, 已形成三
个扭结的 (6, 6)管部分的刚度开始超过形变较小的
(12, 0)管部分的刚度, 此时, (12, 0)管部分才开始
发生明显的形变. 结合图 2可知这一角度附近正是
(6, 6)-(12, 0)结扭矩曲线有小幅增加的阶段. (12,
0) 管部分的形变最初集中在 5—7碳环处; 扭转角
度达到 270◦时, 其在靠近 5—7碳环处的位置首先
形成扭结. 在接下来的扭转过程中, 除了扭结的数
量随扭转角度增大而增大之外, 扭结产生的位置也
发生了变化, 由原来在 5—7碳环处向右发展. 当扭
转角度达到 620◦, 即第三个屈服点对应的角度时,
整个 (6, 6)-(12, 0)结已呈现出六个扭结, 第七个扭
结开始出现. 当扭转到 720◦时, 刚度较弱 (6, 6)管
部分形成了4 个扭结, 刚度较强的 (12, 0)管部分形
成了 3个扭结. 说明刚度大的部分要形成完整的扭
结, 所需的空间长度也更大. 在整个扭转过程中,
始终未出现扭致弯曲现象.
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图 4 (网刊彩色) (6, 6)-(12, 0)结扭转过程中形态及应
力传递变化图

Fig. 4. (color online) Snapshots of the stress transfer
and structural change of (6, 6)-(12, 0) heterojunction
in torsion process.

通过对整个 (6, 6)-(12, 0)结扭转形态和应力
传递的分析可知: 1)(6, 6)-(12, 0)结中部 5—7碳环
处是碳管刚度最弱的部分, 扭转时最先受力发生
形变; 2)扭转过程中, 应力由中部 5—7碳环处向异
质结两端传递, 但传递速度不同, 刚度弱的部分传
递速度较快, 致使其先发生扭转, 刚度强的部分后
发生扭转; 3)在弹性限度内, 没有坡印亭效应发生;
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4)在大的扭转角度下, 刚度较弱部分形成的扭结数
大于刚度较强的部分.

为了证实 (n, n)-(2n, 0)结上述特性的普遍性,
我们还对相同长度组合的 (4, 4)-(8, 0), (5, 5)-(10,
0), (7, 7)-(14, 0), (8, 8)-(16, 0)以及 (9, 9)-(18, 0)
5组含 5—7碳环的碳纳米管结构的扭矩特性及轴
向应力特性进行了系统计算, 它们的扭转性质与本
文细致描述的 (6, 6)-(12, 0)结的相关特性非常相
似, 只是管径粗的组合其弹性屈服点所对应的扭
转角较小. 表明由等长的锯齿型和扶手椅型碳纳
米管组成的含 5—7 碳环 (n, n)-(2n, 0)结构在扭转
时, 在其弹性限度内, 可避免或消除轴向应力的产
生. 因此, 在扭转时不产生坡印亭效应是一种普遍
的结果.

4 结 论

研究结果表明, 由直径相近且等长的锯齿型
和扶手椅型碳纳米管共轴组成的含 5—7碳环 (n,
n)-(2n, 0)异质结在扭转时有以下主要特性: 1)在
相同长度下, 管径越大, 屈服点出现越早, 保持弹性
形变的扭转角度越小; 2)在弹性限度内轴向应力几
乎为零, 可以避免或消除普通碳纳米管扭转时出现
的坡印亭效应, 从而易于实现对相关纳米扭转器件
振荡频率的精确控制. 这些研究结果可对实际纳米
器件的设计提供重要的参考.
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Abstract
A coaxial cylindrical heterojunction of carbon tubes, which consists of alternant bands of 5- and 7-membered rings,

can be formed by one armchair (n, n) carbon nanotube and one zigzag (2n, 0) carbon nanotube. The torsional mechanical
properties of this kind of (n, n)-(2n, 0) heterojunction constructed by the same length of armchair and zigzag nanotubes
are studied by using molecular dynamics method. In order to make a comparison, the relations of the torque and axial
stress to torsional angle of (n, n) and (2n, 0) carbon tubes are also systemically calculated. Moreover, the transfer process
of torsional stress in the (n, n)-(2n, 0) heterojunction is analyzed. Some important conclusions are obtained. Firstly,
the torsional angle corresponding to the buckling point of carbon nanotubes is closely related to their torsional stiffness.
The buckling angle decreases monotonically with torsional stiffness. Secondly, as the torsion develops, the torsional
stress appears from the joint position due to the fact that the junction part in the (n, n)-(2n, 0) heterojunction has
the smallest torsional stiffness and then transfers from the joint position to both ends. The propagation velocity of the
torsional stress in (n, n) nanotube which has smaller stiffness is faster than that in (2n, 0) nanotube with bigger stiffness.
Finally, for the process of torsion within the elastic limit, no axial stress is produced in (n, n)-(2n, 0) heterojunction
during the torsion. This effect is of great significance for designing the carbon nanotube-based nano-oscillator devices.
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