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轴压和扭转复合载荷作用下氮化硼纳米管屈曲

行为的分子动力学模拟∗

曾强 张晨利†

(上海交通大学工程力学系, 上海 200240)

( 2018年 4月 10日收到; 2018年 9月 10日收到修改稿 )

采用分子动力学方法模拟了氮化硼纳米管在轴压和扭转复合荷载作用下的屈曲和后屈曲行为. 在各加载
比例下, 给出了初始线性变形阶段和后屈曲阶段原子间相互作用力的变化, 确定了屈曲临界荷载关系. 通过
对屈曲模态的细致研究, 从微观变形机理上分析了纳米管对不同外荷载力学响应的差异. 研究结果表明, 扶
手型和锯齿型纳米管均呈现出非线性的屈曲临界荷载关系, 复合加载下的屈曲行为具有强烈的尺寸依赖性.
温度升高将导致屈曲临界荷载的下降, 且温度的影响随加载比例的变化而变化. 无论在简单加载或复合加载
中, 同尺寸的碳纳米管均比氮化硼纳米管具有更强地抵抗屈曲荷载的能力.

关键词: 氮化硼纳米管, 复合荷载, 加载比例, 屈曲临界荷载关系
PACS: 61.48.De, 02.70.Ns, 46.15.–x, 46.32.+x DOI: 10.7498/aps.67.20180641

1 引 言

将碳纳米管中的碳 (C)原子交替替换成氮 (N)
和硼 (B)原子, 即可得到氮化硼纳米管 (boron ni-
tride nanotubes, BNNTs) [1]. 1994年, Rubio等 [1]

通过理论计算预测BNNTs可以稳定存在. 1995年,
Chopra等 [2]通过等离子电弧放电法成功制备出了

单壁BNNTs. 由于同碳纳米管 (carbon nanotubes,
CNTs)具有极为相似的结构特征, BNNTs同样表
现出优异的力学、物理和化学等特性 [3−5], 因而引
起众多科研工作者的关注.

关于纳米管在不同荷载作用下的力学变形

特性和非典型屈曲行为一直是纳米力学领域研

究的热点之一 [6−15]. Liao等 [6]借助分子动力学

方法 (molecular dynamics, MD)模拟给出扶手型
BNNTs的拉伸断裂应变约为26.7%. Wang等 [7]通

过研究发现, 在BNNTs中填充铜原子, 可以有效提
高其抵抗压缩屈曲的能力. 纳米结构物的几何尺

寸常对其力学行为有显著影响, 这是其区别于宏观
结构物的一个重要特征. 通过对扭转变形的模拟
研究, Ajori和Ansari [10]指出, 单壁BNNTs的临界
扭矩随管长的增大而减小, 随管径的增大而增大.
Xiong和Tian [11]也发现了类似规律. 另一方面, 温
度升高引起的原子热振动也会对纳米结构物的力

学行为产生重要影响. 近期的研究表明, 温度升高
将导致BNNTs在轴压变形中的临界荷载下降 13%
左右 [12,13].

总体来说, 目前关于BNNTs力学变形行为的
研究主要围绕简单加载的情况展开. 实际上, BN-
NTs无论在制备过程中, 还是在具体应用阶段, 都
不可避免地处于各种简单荷载同时作用的复合受

力状态, 并可能经历温度的变化 [16]. 因此研究复合
荷载作用下BNNTs的力学行为, 对于进一步理解
其微观变形机理有重要意义. 本文采用非平衡态的
MD研究BNNTs在轴压和扭转复合荷载作用下的
变形屈曲行为, 考虑温度变化对屈曲行为的影响,
获取临界关系曲线, 并与相应CNTs的结果进行比
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较, 力图为深入理解纳米微管在复合荷载作用下的
形变机理提供有价值的理论参考依据.

2 模拟方法

本文借助通用的MD模拟软件Lammps [17]实

现对BNNTs原子层次的模拟. 原子间相互作用势
函数的选择是MD模拟的关键所在. 基于量子力
学键级观念发展起来的Tersoff多体势 [18−20]可以

考虑B—N共价键的 sp2杂化作用, 能正确模拟共
价键的形成与破坏, 已经成功应用于BNNTs变形
行为的模拟计算 [9−11,14,15,21,22]. Tersoff多体势是
原子间距离、键角等的函数, 在极低温度的模拟计
算中也能正确反映BNNTs原子间的相互作用. 文
献 [9, 11]用该势分别在0.01和1 K的低温下进行了
MD模拟计算.

MD模拟中需要对系统温度进行合理的控制.
本文分别在 50, 300, 700和 1200 K四种不同温度
下进行BNNTs复合加载行为的模拟计算, 以探索
温度对屈曲行为的影响, 因此选取合适的温控机
理直接关乎模拟结果的正确性. 目前Nose-Hoover
温控机理在BNNTs的MD模拟中得到了广泛应
用 [9−11,15]. 该机理可以把任何数量的原子与一个
热浴耦合起来, 消除局域的相关运动, 形成一个负
反馈机理, 已被证明可以产生真实的正则系综 [23].
本文采用Nose-Hoover 温控机理控制模拟系统的
温度达到目标温度.

为了探索几何尺寸对力学行为的影响, 选取了
三组纳米微管进行研究. 首先选用一对具有相近几
何尺寸而螺旋性不同的微管, 扶手型 (8, 8)-BNNT
和锯齿型 (14, 0)-BNNT, 长度约为 6.00 nm, 半径
约为 0.56 nm. 第二组为具有不同半径的扶手型
(6, 6), (8, 8)和 (10, 10)-BNNT, 长度均为6.00 nm.
第三组是长度分别为4.00, 6.00和8.01 nm的 (8, 8)
纳米管. 每个纳米管两端都被刚化, 中部为可以自
由运动的调温原子. 一端的刚化端被固定, 另一端
在适当的约束下施加按特定比例增加的轴压和扭

转位移, 如图 1所示. 加载开始前首先对纳米管进
行结构优化并在确定的温度下自由弛豫, 以达到稳
定的平衡态. 然后采用准静态的加载方式, 每次施
加微小的复合位移增量, 使纳米管充分弛豫达到变
形后的稳定态, 通过记录MD模拟的结果, 获取原
子间相互作用力、应变能以及形变量等数值.

图 1 (8, 8)-BNNT MD模拟计算模型
Fig. 1. Snapshot of the MD simulation system for
(8, 8)-BNNT.

3 结果与分析

在复合加载情况下, BNNTs同时发生轴向压
缩和扭转变形, 因此处于轴向正应力和剪应力同时
存在的复合应力状态. 定义复合荷载的加载比例为

µ = σ/τ, (1)

其中σ和 τ分别代表正应力和剪应力. 根据弹性理
论, 无量纲量µ与轴向内力F和扭矩M的关系为

µ =
F ·R
M

, (2)

(2)式中R为氮化硼纳米管的半径. 改变加载比例,
对MD模拟结果进行统计整理, 根据B—N键合力
计算得出轴向内力F与扭矩M , 根据纳米管变形
情况计算出轴向应变 ε和转角φ. 进而可以获得轴
向内力F与轴向应变 ε的关系, 以及扭矩M与单

位长度扭转角φ的关系. 图 2给出了室温 300 K下,
扶手型 (8, 8)-BNNT在轴压和扭转复合荷载作用
下的屈曲和后屈曲行为, 包括 4种不同的加载比例
µ值, 分别为 5.59, 2.48, 0.98和 0.48. 为进行比较,
纯轴压和纯扭转情况下的力学响应也同时给出. 可
以看出, 无论在简单加载或复合加载中, 纳米管在
初始变形阶段都表现出线性力学行为, 内力随着变
形量的增加而线性增大. 到达临界点时, 纳米管的
内力达到最大值. 观察纯轴压对应的曲线A, 轴向
内力F在临界点之后出现了突然的下降, 之后基本
稳定在某一低值附近, 随应变的增大没有出现很明
显的变化. 对于µ值较大的1和2曲线, 屈曲和后屈
曲行为与纯轴压情况类似. 轴向内力在达到最大值
(临界点)之后都有明显的下降, 之后随应变的增大
没有大幅度的增减. 曲线 2对应的扭转荷载相对较
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大, 引起了内力F略有减小. 轴向内力在临界点之
后的突降是由于纳米管发生结构失稳, 呈现管壁内
陷的屈曲模态, 引起B—N键合力突然减小造成的.
对于扭转荷载占较大比例的曲线 3和 4, 扭矩在临
界点之后先是逐渐减小, 然后由于扭转屈曲变形加
剧再缓慢增大, 与纯扭转的情况有一定相似性, 而
轴力并没有出现非常明显的突降.
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图 2 (8, 8)-BNNT在轴压和扭转复合荷载作用下的屈曲
和后屈曲行为 (T = 300 K) (a)轴力 -应变曲线; (b) 扭
矩 -扭转角曲线 (曲线A和B 分别代表纯轴压和纯扭转
加载情况; 曲线 1—4代表复合加载情况, 1, µ = 5.59;
2, µ = 2.48; 3, µ = 0.98; 4, µ = 0.48)
Fig. 2. Buckling and postbuckling behavior of (8, 8)-
BNNT under combined axial compression and torsion
(T = 300 K): (a) Axial force-strain curves; (b) torque-
twist angle curves (the notations A and B stand for
mechanical loads of pure axial compression and pure
torsion, respectively. Curves 1 to 4 correspond to
combined loading cases, 1, µ= 5.59; 2, µ = 2.48;
3, µ = 0.98; 4, µ = 0.48).

图 3给出了复合荷载作用下, (8, 8)-BNNT的
平均应变能随应变的变化曲线, 临界点处以小圆点
标出. 首先, 在结构失稳之前, 应变能与应变之间
基本符合二次关系, 这与初始阶段的线性变形行
为相对应. 到达临界点时, 加载比例分别为 5.59和

2.48的曲线 1 与 2出现了应变能的突降, 而曲线 3
和 4的应变能基本无变化. 说明对于加载比例较大
的曲线 1与 2情况, 纳米管由于结构屈曲而释放了
部分应变能, 致使应变能突然有所减小. 而对于扭
转荷载占较大比例的曲线 3和 4, 结构的屈曲模态
与纯扭转情况有一定相似性, 没有引起应变能的突
降. 临界点之后, 四种加载比例下的应变能基本都
随应变线性增加.
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图 3 (8, 8)-BNNT在轴压和扭转复合荷载作用下应变
能随应变的变化 (T = 300 K; 曲线 1, µ = 5.59; 曲线 2,
µ = 2.48; 曲线 3, µ = 0.98; 曲线 4, µ = 0.48; 临界点用
小原点标出)
Fig. 3. Variation of strain energy as a function of ax-
ial strain for (8, 8)-BNNT under combined axial com-
pression and torsion (T = 300 K; curve 1, µ = 5.59;
curve 2, µ = 2.48; curve 3, µ = 0.98; curve 4, µ = 0.48;
the critical points are marked by solids dot).

借助MD模拟, 可以观察不同荷载作用下屈曲
的产生细节和发展过程, 对于理解BNNTs复杂的
微观变形机理有重要意义. 在轴压屈曲中, 管壁处
于轴向压应力状态, 当压应力增大到一定数值, 管
壁会发生突然的局部内陷而诱发屈曲, 纳米管呈现
出扁平屈曲面. 在扭转变形中, 管壁中拉应力区域
和压应力区域各呈螺旋分布, 即同一横截面既有受
拉区, 又有受压区. 失稳发生时, 受压区原子向内
侧移动, 而受拉区原子向外凸出, 横截面由圆形变
成椭圆形, 扭转失稳是逐渐发生的, 并没有突然的
局部管壁内陷. 在轴压和扭转复合荷载作用下, 管
壁中应力状态比较复杂, 既有拉应力, 也有压应力.
随加载比例不同, 拉、压应力占的比例也不同. 当
外荷载增大到一定数值, 结构失稳由压应力区管壁
的内陷而诱发, 同时拉应力区原子向外凸出, 结构
出现屈曲面, 由于扭转荷载作用, 屈曲面略呈扭曲.
随着变形加深, 结构将呈现出典型的屈曲模态.
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图 4 (8, 8)-BNNT的屈曲模态 (T = 300 K) (a)纯轴压
状态, ε = 0.086; (b)复合加载状态, µ = 2.48, ε = 0.070,
φ = 10.84 (◦)/nm; (c)纯扭转状态, ϕ = 11.70 (◦)/nm
Fig. 4. Buckling modes of (8, 8)-BNNT (T = 300 K):
(a) Pure axial compression, ε = 0.086; (b) combined
axial compression and torsion, µ = 2.48, ε = 0.070,
φ = 10.84 (◦)/nm; (c) pure torsion, φ = 11.70 (◦)/nm.

图 4给出了扶手型 (8, 8)-BNNT在三种不同
加载情况下的典型屈曲模态. 图 4 (a)和图 4 (c)分
别对应纯轴压和纯扭转情况, 图 4 (b)对应µ值为

2.48 的复合加载情况. 观察图 4 (b), 屈曲模态兼
具图 4 (a)和图 4 (c)的特征. 一方面, BNNT由于管
壁内陷形成两个屈曲面, 与图 4 (a)中的两个扁平
的屈曲面类似; 另一方面, 图 4 (b)中的两个屈曲面
并不像图 4 (a)那样相互垂直, 而是沿轴向扭转成
斜交, 这又与图 4 (c) 中的屈曲模态有一定类似性.
图 4 (c) 中, 纳米管管壁变形为扭曲的屈曲面. 轴压
屈曲或类似轴压屈曲中的管壁内陷会引起BNNTs
应变能突然释放, 同时B—N键合力也随之减小,

引起轴向内力突降 [9]. 纯扭转屈曲中基本没有突发
的管壁内陷, 应变能和B—N键合力也不会发生急
剧地变化. BNNTs 在不同的荷载作用下, 会表现
出不同的变形过程和屈曲模态, 这是引起原子间相
互作用力及应变能变化趋势不同的主要原因.

图 5反映了温度变化对复合加载下锯齿形
(14, 0)-BNNT屈曲和后屈曲行为的影响, 对应加
载比例值为 2.48, 模拟温度分别为 50, 300, 700和
1200 K. 很明显, 屈曲临界荷载随着温度的升高而
降低, Ali等 [12]也通过MD模拟计算得出了类似的
结论. 这主要是由于高温下原子剧烈地热振动致
使管壁上出现许多小的点缺陷, 显著降低了纳米管
抵抗屈曲的能力. 当温度从 300 K升高到 1200 K
时, 锯齿形 (14, 0)-BNNT的临界轴力下降了 19%,
临界扭矩下降量为13%. 通过计算两种简单加载情
况, 得到纯轴压下屈曲荷载的相应减小量为 29%,
纯扭转下的相应减小量仅为 5%. 因此模拟结果表
明, 温度变化对BNNTs临界轴力影响较大, 而对临
界扭矩影响较小. 高温下原子剧烈地热振动会造成
原子间距和键角发生变化, 引起原子间相互作用势
增大, 原子间相互作用力也随之增大, 形成局部应
力集中. 这种应力集中易诱发局部管壁凹陷, 而轴
压失稳始于局部管壁凹陷, 所以高温下轴向屈曲荷
载值下降明显. 对于扭转变形, 屈曲发生不是由管
壁凹陷诱发, 但局部应力集中也会促使屈曲面的形
成, 所以温度对扭转屈曲的影响不如对轴压屈曲影
响大.
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图 5 轴压和扭转复合荷载作用下温度对 (14, 0)-BNNT屈曲和后屈曲行为的影响 (µ = 2.48) (a)轴力 -应变曲线; (b)扭
矩 -扭转角曲线
Fig. 5. Effect of temperature change on buckling and postbuckling behavior of (14, 0)-BNNT under combined axial
compression and torsion (µ = 2.48): (a) Axial force-strain curves; (b) torque-twist angle curves.
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分析结构在组合荷载作用下的屈曲行为时, 一
个重要的问题是确定屈曲临界荷载关系. 为了探索
这一问题, 定义两个无量纲参数,

RC =
σcr
σC

cr
, � RS =

τcr
τS

cr
, (3)

其中σC
cr和 τS

cr分别为 300 K下BNNTs分别在纯轴
压和纯扭转下的临界正应力和剪应力, σcr和 τcr 为

纳米管在复合荷载作用下的临界屈曲应力. 注意到
应力的计算要用到纳米管等效壁厚值, 而 (3)式中
两个参数是应力的比值, 所以与壁厚值无关. (8, 8)
和 (14, 0)-BNNTs 在50, 300, 700和1200 K四种不
同温度下的临界荷载关系曲线如图 6所示. 对于本
文给出的各临界荷载关系曲线, 仅图 6 (b)中σC

cr和

τS
cr采用的是 (14, 0)-BNNT在300 K下的临界荷载
值, 其余曲线均采用 (8, 8)-BNNT在 300 K下的临

界荷载值. 观察图 6 , 对于两种螺旋性的纳米管, 温
度效应都随加载比例的增大而增大. 即轴压荷载相
对越大, 温度对屈曲行为的影响越显著. 对比两种
螺旋性的BNNTs, 扶手型纳米管的关系曲线在加
载比例较大时表现为非线性, 当RS > 0.6时, 曲线
近似呈现线性关系. 锯齿型 (14, 0)-BNNT 的曲线
仅在RS > 0.85时呈现线性关系, 其余均为非线性.
说明纳米管的螺旋性对临界荷载关系曲线的形状

略有影响.
图 7 (a)给出了三个不同半径扶手型 (6, 6),

(8, 8)和 (10, 10)-BNNT的临界荷载关系曲线, 纳
米管长度均为 6.00 nm; 图 7 (b)比较了不同长度
(8, 8)-BNNT的临界荷载关系. 可以看出, 在复
合加载的情况下, BNNTs的力学行为也表现出
强烈的尺寸效应. 在长度相同的情况下, 临界正应力
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图 6 轴压和扭转复合荷载作用下温度对BNNTs屈曲临界荷载关系的影响 (a) (8, 8)-BNNT; (b) (14, 0)-BNNT
Fig. 6. Effect of temperature change on the interactive buckling loads curves of BNNTs under combined axial
compression and torsion: (a) (8, 8)-BNNT; (b) (14, 0)-BNNT.
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图 7 轴压和扭转复合荷载作用下尺寸对BNNTs屈曲临界荷载关系的影响 (T = 300 K) (a)纳米管半径的影响; (b)纳米
管长度的影响

Fig. 7. Effect of nanotube size on the interactive buckling loads curves of BNNTs under combined axial compression
and torsion (T = 300 K): (a) Effect of nanotube radius; (b) effect of nanotube lengths.
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和剪应力都随半径的增大而减小. 对同一种纳米
管, 两种临界应力都随长度的增大而减小, 且扭转
荷载相对越大, 长度的影响越显著. 这与已有文献
报道中给出的变化规律一致 [10−12]. 尺寸效应是纳
米结构物区别与宏观物体的重要特性之一, 借助
MD的大量模拟结果, 可以获取BNNTs的力学行
为随其尺寸变化的一般规律.

众所周知, BNNTs和CNTs具有非常相似的原
子连接结构, 将CNTs中的碳 (C)原子交替替换成
氮 (N)和硼 (B)原子, 即可得到BNNTs. 目前已经
开展了关于CNTs和BNNTs杂化或嵌套结构的研
究 [15,22,24,25]. 杂化或嵌套结构可以使两种管优势
互补, 发挥各自的长处. 因此有必要对两种管的力
学性能进行充分对比分析 [21], 以指导杂化或嵌套
结构的优化设计, 得到性能更加出色的纳米微管.
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图 8 轴压和扭转复合荷载作用下BNNTs和CNTs屈曲
临界荷载关系曲线的比较 (T = 300 K)
Fig. 8. Comparisons of the interactive buckling loads
curves between BNNTs and CNTs under combined
axial compression and torsion (T = 300 K).

图 8比较了室温 300 K时, 在轴压和扭转复合
荷载作用下, 同尺寸、同螺旋性的单壁BNNTs和
CNTs的临界荷载关系曲线. 可以看出, 无论在轴
压、扭转还是复合加载条件下, CNTs均比BNNTs
具有更强地抵抗屈曲荷载的能力, 这种差异可能是
由于两种管中原子不同的键合方式引起的. BN-
NTs 中的B—N键具有离子键的特性, 而碳纳米管
中的C—C键为共价键, C—C键较B—N键表现出
更强的键合力. 另一方面, 两条曲线特征具有一定
形似性, 反映出两种纳米管在不同荷载作用下的力
学响应相似, 它们抵抗屈曲能力的差异不随加载比
例的变化而变化, 因此两种管的杂化或嵌套结构可
以协同工作, 发挥更加优异的力学性能. Xiong和

Tian [11]借助MD方法, 得出同尺寸CNTs的临界
扭矩高于BNNTs. Wei等 [9]也发现, 低温下同螺旋
性的CNTs比BNNTs具有更高的临界轴向屈曲应
力, 与本文的研究结论一致.

此外, BNNTs具有良好的热稳定性. 实验
表明, BNNTs可以耐受 1200—1400 K的高温, 而
CNTs在400 ◦C即发生氧化, 在700 ◦C左右即可能
燃烧 [26]. 因此当环境温度较高时, 两种管的杂化或
嵌套结构可以充分发挥各自的优势, 取长补短, 形
成性能更加优异的纳米微管结构, 从而具有更加广
泛的应用前景, 这也是目前纳米力学中方兴未艾的
研究课题之一.

4 结 论

本文研究了轴压和扭转荷载共同作用时, 几何
尺寸和环境温度对BNNTs变形和屈曲行为的影响.
借助MD获取了纳米管原子间相互作用力及应变
能随形变的变化规律、典型的屈曲模态以及屈曲临

界荷载关系. 并将BNNTs和CNTs的模拟结果加
以比较, 以探索两种纳米管力学行为的差异. 分析
研究表明, 加载形式不同, BNNTs表现出不同的变
形屈曲模态, 从而引起原子间相互作用力的变化趋
势也不相同. 温度升高将导致屈曲荷载和后屈曲平
衡路径的下降, 且加载比例越大, 温度效应越明显.
复合加载情况下的临界应力随长度和半径的增大

而减小. 两种螺旋性的BNNTs均基本呈现出非线
性的屈曲临界荷载关系. 无论在轴压、扭转还是复
合加载条件下, 同尺寸的CNTs均比BNNTs具有
更强地抵抗屈曲荷载的能力. 可以预测, BNNTs与
CNTs的杂化或嵌套结构将拥有更加优异的力学性
能, 应用前景更加广泛.
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Abstract
Buckling behavior of boron nitride nanotubes under combined axial compression and torsion is presented by using

molecular dynamics simulation. In order to study the effect of helicity and nanotube size, three groups of nanotubes
are considered. The first group is a pair of boron nitride nanotubes with a similar geometry but different helicities,
the second group includes three armchair naotubes having equal length but different radii, and three armchair (8, 8)-
nanotubes with different lengths form the third group. The simulation is conducted by applying Nose-Hoover thermostat
in a temperature range from 50 K to 1200 K. Based on the interatomic interactions given by Tersoff-type potentials, the
molecular dynamics method is used to study variations of atomic interaction in initial linear deformation and postbuckling
stages with various load-proportional parameters, and to determine the interactive buckling loads relationship. By
comparing typical buckling modes under different loads, it is found that the boron nitride nanotube experiences complex
micro-deformation processes, resulting in different variations of atomic interaction and strain energies. When the axial
compressive load is relatively large, the change of atomic interaction for boron nitride nanotubes under combined loads
is similar to that found under the pure axial compression. The onset of buckling leads to the abrupt releasing of strain
energy. As the torsional load is relatively large, the nanotube shows torsion-like buckling behavior, no obvious reduction
of strain energy is observed after the critical point. The present simulation results show that both the armchair and
zigzag nanotubes exhibit nonlinear interactive buckling load relationships. Rise in temperature results in the decrease
of interactive buckling load, and the effect of temperature varies with the value of load-proportional parameter. That
is, the axial compressive load is relatively large, and the effect of temperature is more significant. It is found that the
buckling behavior in the case of combined loading is strongly size dependent. The interactive critical axial and shear
stress decrease as nanotube radius or length increases. The studies also reveal that under both simple loading and
combined load condition, carbon nanotubes possess higher buckling loads than those of boron nitride nanotubes with a
similar geometry, which provides valuable guidance for forming carbon and boron nitride hybrid nanotubes as well as
coaxial nanotubes with superior mechanical properties.

Keywords: boron nitride nanotubes, combined loads, load-proportional parameter, interactive buckling
loads relationship
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