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含缺陷碳纳米管及碳纳米豆荚
静动力特性模拟研究*

王磊†    张冉冉    方炜

(河海大学力学与材料学院, 南京　211100)

(2019 年 4 月 23日收到; 2019 年 6 月 10日收到修改稿)

采用分子动力学方法, 对含双空位及多空位缺陷碳纳米管进行静动力特性模拟研究. 首先讨论了双原子

空位缺陷以及多原子空位缺陷对碳纳米管的准静态力学性质的影响, 然后讨论了缺陷以及轴向预应力对碳

纳米豆荚内 C60分子振荡动力学的影响. 研究表明, 相对于无缺陷碳纳米管, 含不同类型双原子空位缺陷碳

纳米管的极限应力、极限应变和弹性模量都大幅下降; 当碳纳米管缺陷原子较多, 缺陷连接在一起形成类似

裂纹之后, 使得碳纳米管轴向抗压性能大幅降低, 裂纹沿周向发展相比于裂纹沿轴向发展, 其抗压能力下降

得更多, 这类似于含裂纹的壳体模型结构抗压性能的下降; 缺陷碳纳米豆荚中 C60分子的振荡频率受到缺失

的碳原子数的影响, 单原子空位缺陷使得 C60分子的振荡频率增大, 但随着空位数的增多, C60分子的振荡

频率会逐渐减小; 当缺陷碳纳米豆荚存在轴向预应力时, C60分子的振荡不仅受到缺陷影响, 同时还受到轴

向预应力的影响, 这使得 C60分子振荡变得更为复杂.
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1   引　言

自 1991年日本科学家饭岛发现碳纳米管以来 [1],

其已受到广泛研究和关注. 碳纳米管具有高杨氏模

量、高导电性、结构完善和化学稳定性等优异的性

质 [2,3], 近年来已被广泛地应用于复合材料、电子科

技、生物工程、环境保护等诸多领域 [4,5].

在碳纳米管的实际制备过程中, 完美的碳纳米

管总是难以得到, 利用各种方法制得的碳纳米管存

在着各种缺陷 [6], 如原子空位缺陷、五-七环缺陷,

以及其他非拓扑结构缺陷 [7−9] 等. 缺陷的存在难以

避免, 同时缺陷的存在又严重影响了碳纳米管的力

学、电学等性能, 故对含缺陷碳纳米管进行模拟研

究显得尤为重要. 2008年, 辛浩等 [10] 对含单、双原

子空位缺陷的扶手椅型单壁碳纳米管进行了轴向

压缩模拟, 研究结果表明, 管壁缺陷大大降低了碳

纳米管的承载能力. 2009年, 袁剑辉等 [11] 探讨了

单原子空位缺陷比率以及两个单原子空位缺陷分

布位置对碳纳米管弹性性能的影响. 同年, Zhang

等 [12] 运用分子动力学方法, 研究了在轴向压缩作

用下, 单原子空位缺陷以及双原子空位缺陷对不同

手性的单壁碳纳米管稳定性的影响 .  2010年 ,

Kulathunga等 [13] 进一步研究了对称空位缺陷以

及不对称空位缺陷对单壁碳纳米管屈曲性能的影

响. 可见, 研究者们已经对含原子空位缺陷碳纳米

管进行了广泛的研究, 但对同一个六元环缺失任意

两个碳原子的双原子空位缺陷和多原子空位缺陷

连接在一起形成类似裂纹的研究则较少.

在碳纳米管内部的空腔中填充富勒烯 C60, 将
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构成一种新型纳米材料-碳纳米豆荚. 2002年, 王

锋等 [14] 利用分子动力学方法, 发现了 C60分子进

入单壁碳纳米管形成的碳纳米豆荚的吸入和俘获

机理, 并且揭示了吸入和俘获势垒只存在于管口

区, 而在管内区, C60分子沿轴向运动几乎不受力.

2005年, Liu等 [15] 运用分子动力学方法, 研究了

C60分子在范德瓦耳斯力的作用下, 在碳管中做衰

减振荡运动, 这种衰减行为受到碳管直径及螺旋角

的影响. 2009年, Song和 Zha[16] 研究了单原子空

位缺陷和双原子空位缺陷对碳纳米豆荚振荡行为

的影响, 结果表明缺陷的存在使得碳纳米豆荚的振

荡稳定性变差, 并且会造成碳纳米豆荚的能量损

耗. 2015年, 崔柳等 [17] 研究了碳纳米豆荚内 C60

分子的振荡行为, 结果表明 C60分子的振荡行为

受环境温度和碳管管壁层数的影响, 而 C60分子

填充个数的增加将会导致振荡不再发生. 2018年,

方炜和王磊 [18] 研究了轴向预应力对碳纳米豆荚中

C60振荡行为的影响, 研究结果表明 C60分子的

振荡频率随轴向拉伸预应力的增加而单调减小;

C60分子的振荡频率在压缩预应力的作用下, 呈分

段线性衰减模式. 尽管国内外学者已开始关注碳纳

米豆荚的振荡行为, 但大多集中于无缺陷碳纳米豆

荚的研究, 针对含缺陷碳纳米豆荚的研究仍很不充

分. 由于制备的碳纳米管不可避免地含有缺陷, 其

与 C60构成的碳纳米豆荚也会存在缺陷. 因此, 对

含缺陷碳纳米豆荚的研究非常有必要, 并且研究缺

陷碳纳米豆荚在不同工况下的振荡行为, 将对高频

振荡器的制造提供理论参考.

本文采用分子动力学方法, 模拟了含缺陷扶手

椅型碳纳米管在单轴压缩下的力学行为, 以及含缺

陷碳纳米豆荚中 C60分子的振荡行为. 重点讨论

了双原子空位缺陷和多原子空位缺陷对扶手椅

型碳纳米管力学性能的影响, 以及缺失原子数和

轴向预应力对碳纳米豆荚中 C60分子振荡行为的

影响. 

2   模型构建
 

2.1    含缺陷碳纳米管模型

建立若干正常模态的扶手椅型碳纳米管, 如

图 1(a)所示. 碳纳米管的手性为 (10 10), 直径和

长度分别为 1.356 nm, 6 nm. 删去该碳纳米管管壁

上的部分原子, 形成含缺陷碳纳米管.

图 1(b)为在图 1(a)中黑色方框中的一个六元

环. 本文定义当一个六元环中缺失两个碳原子时,

则称为双原子空位缺陷. 从该六元环的六个碳原子

位置中任取两个碳原子位置形成空缺, 以确立双原

子空位缺陷类型. 考虑到 (10 10)扶手椅型碳纳米

管具有高度的对称性, 在轴压状态下, 15种双原子

空位缺陷中部分缺陷类型受力情况相同, 故缺陷类

型简化为 6种, 如表 1所列. 表 1中, 编号 1—5的

双原子空位缺陷类型以 1号位为起点, 另一点为终

点, 编号 6的缺陷类型以 3号位为起点, 6号位为

终点. 表 1中编号 1—6所对应的含双原子空位缺

陷碳纳米管的局部原子构型图如图 2所示.
 
 

表 1    含双原子空位缺陷碳纳米管

Table 1.    Carbon nanotubes  containing  diatomic   va-

cancy defects.

编号 缺陷类型 间隔碳原子数

1 缺失1, 2位置原子 0

2 缺失1, 3位置原子 1

3 缺失1, 4位置原子 2

4 缺失1, 5位置原子 1

5 缺失1, 6 位置原子 0

6 缺失3, 6位置原子 2

 
 

在图 1(a)所示的碳纳米管的中心附近区域,

分别沿轴向和沿周向方向去掉一定数目的碳原子,

这些空位缺陷连接在一起形成裂纹, 最终表现为沿

轴向分布和沿周向分布的含多原子空位缺陷碳纳

米管, 如图 3所示. 

 

(a) (b)

1 2

3

45

6

图 1    (a) (10 10)无缺陷扶手椅型碳纳米管; (b) 六元环中

碳原子编号

Fig. 1. (a) (10 10) Non-defective armchair carbon nanotube;

(b) numbering of carbon atoms in six-membered ring. 
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2.2    含缺陷碳纳米豆荚模型

本文所研究的无缺陷碳纳米豆荚是由图 1(a)

所示的扶手椅型碳纳米管和一个 C60分子构成,

如图 4所示. C60分子的直径为 0.72 nm. 在该碳

纳米豆荚的中心附近区域去掉一定数目的碳原子,

形成含缺陷碳纳米豆荚, 如图 5所示.
 

3   模拟方法

本 文 采 用 开 源 并 行 模 拟 软 件 LAMMPS

(large-scale  atomic/molecular  massively  parallel

simulator)[19] 进行分子动力学模拟计算 ; 选用

AIREBO  (adaptive  intermolecular  reactive

empirical bond order)[20, 21] 势能函数来表述碳纳

米管和 C60分子中的 C—C键的相互作用. 在分

子动力学模拟中碳-碳原子或碳-氢原子间的相互作

用可以被该势能函数准确地描述, 其表达式如下:
 

E =
1

2

∑
i

∑
i ̸=j

EREBO
ij + ELJ

ij +
∑
k ̸=i,j

∑
l ̸=i,j,k

ETORSION
kijl

,
(1)

EREBO
ij ELJ

ij

ETORSION
kijl

其中  为 REBO势能函数项,   为长程相互

作用项,   为依赖于二面角的四体势扭转项.

选用 Lennard Jones (L-J)势能函数 [22] 来表

述碳管与 C60分子的碳原子间的长程非键作用,

即范德瓦耳斯力, 其表达式如下:
 

U(rij) = 4ε

[(
σ

rij

)12

−
(

σ

rij

)6
]
, (2)

rij其中,   是相邻的成键原子 i 与原子 j 之间的间距;

 

(1) (2) (3) (4) (5) (6)

图 2    表 1中编号 1−6所对应的含双原子空位缺陷碳纳米管的局部原子构型图

Fig. 2. Local atomic configuration of carbon nanotubes containing diatomic vacancy defects corresponding to numbers 1−6 in Table 1. 

 

(a) (b)

图 3    含多原子空位缺陷碳纳米管模型　(a) 沿轴向分布

的多原子空位缺陷; (b) 沿周向分布的多原子空位缺陷

Fig. 3. Carbon nanotubes with polyatomic vacancy defects:

(a)  Polyatomic  vacancy  defects  distributed  along  the  axial

direction;  (b) polyatomic vacancy defects  distributed along

the circumferential direction. 

 

图 4    无缺陷碳纳米豆荚模型

Fig. 4. Non-defective carbon nano-peapod. 

 

图 5    含缺陷碳纳米豆荚模型

Fig. 5. Defective carbon nano-peapod. 
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ε σ ε

σ = 0.3345 nm
 和  为势能参数, 能量参数   = 0.00239 eV[23], 长

度参数  
[24].

在微正则系综 (NVE)下进行整个模拟, 时间

步长为 0.001 ps. 模拟过程中, 先对缺陷碳纳米管

或缺陷碳纳米豆荚进行无约束弛豫, 以保证其结构

的能量最小化, 达到初始平衡态. 然后, 在研究双

原子空位缺陷和多原子空位缺陷对碳纳米管力学

行为的影响时, 在弛豫过的缺陷碳纳米管的底部和

顶部各定义一部分边界原子. 底部边界中的碳原子

在轴向方向固定, 其他方向不加约束. 对顶部边界

中的碳原子施加轴向预应力, 加载方式为位移加

载 . 在研究轴向预应力对缺陷碳纳米豆荚中

C60分子的振荡行为的影响时, 先对缺陷碳纳米豆

荚中的缺陷碳纳米管进行相同的加载, 加载过程

中, C60分子固定不动. 当碳纳米管加载完成后,

把 C60分子从碳纳米管的底部管口处自由释放. 

4   结果分析与讨论
 

4.1    轴压下双原子空位缺陷对碳纳米管的
影响

采用分子动力学方法, 模拟在轴压下双原子空

位缺陷对扶手椅型碳纳米管极限应力、极限应变以

及弹性模量的影响, 并与无缺陷扶手椅型碳纳米管

进行对比分析. 这里我们通过对轴压作用下缺陷碳

纳米管应力应变曲线的分析得到缺陷碳纳米管的

弹性模量. 在缺陷碳纳米管应力应变曲线呈线性变

化阶段, 其应力与应变的比值可以看作是缺陷碳纳

米管的弹性模量.

对表 1中编号 1—6的碳纳米管模型进行轴向

压缩模拟, 结果如表 2中编号 1—6所示. 表 2中

编号 7为图 1(a)所示的无缺陷扶手椅型碳纳米管

在轴压作用下模拟的结果. 从表 2可以看出, 在轴

压下, 双原子空位缺陷的出现使得碳纳米管的极限

应力下降了 24%—32%不等, 使得极限应变下降

了 11%—22%不等, 使得弹性模量下降了 12%—

19%不等. 空位的出现使得碳纳米管原本完美的六

元环结构遭到破坏, 在承受轴向荷载时缺陷处会产

生应力集中现象, 从而导致了碳纳米管在抗轴向压

缩方面的能力的下降.

从表 2可以看出编号 1和 5缺陷碳纳米管的

弹性模量明显大于编号 2, 3, 4, 6的弹性模量. 一

方面, 编号 1和 5缺陷碳纳米管中缺失的两个碳原

子是相邻的, 产生了 4个悬挂键; 编号 2, 4中缺失

的两个碳原子间相隔了 1个碳原子, 产生了 6个悬

挂键; 编号 3和 6中缺失的两个碳原子之间相隔

了 2个碳原子, 也产生了 6个悬挂键. 悬挂键的产

生将引起碳纳米管结构的松弛, 从而导致碳纳米管

弹性模量的下降. 另一方面, 从图 2可以看出编号

1和 5缺陷碳纳米管的缺陷面积为 4个六元环的

面积之和, 而编号 2, 3, 4, 6缺陷碳纳米管的缺陷

面积为 5个六元环的面积之和. 而缺陷面积的增大

势必会使得碳纳米管弹性模量减小. 

4.2    多原子空位缺陷对碳纳米管弹性模量
的影响

多原子空位缺陷类型主要分为沿轴向分布和

沿周向分布两种类型, 图 3(a)为沿轴向分布的含

多原子空位缺陷管, 图 3(b)为沿周向分布的含多

原子空位缺陷管. 通过改变缺失碳原子的个数来控

制碳纳米管沿轴向分布或沿周向分布的裂纹长度,

从而探究多原子空位缺陷对碳纳米管弹性模量的

影响.

图 6给出了沿轴向分布和沿周向分布的含多

原子空位缺陷碳纳米管在轴向荷载作用下屈曲失

稳的构型. 图 7为含多原子空位缺陷碳纳米管的弹

性模量随原子缺失数的变化曲线. 从图 7可以看

出, 无论缺失原子是沿轴向分布还是沿周向分布,

碳纳米管的弹性模量都随着缺失原子数的增加而

减小. 当碳纳米管在沿轴向方向或沿周向方向缺

失 3个碳原子时, 其弹性模量较无缺陷碳纳米管的

弹性模量分别下降了 14%和 17%, 当缺失原子数

达到 7个时, 其弹性模量分别下降了 28%和 44%.

 

表 2    轴压下双原子空位缺陷对碳纳米管力学性

能影响
Table 2.    Effect  of  diatomic  vacancy  defects  on

mechanical  properties  of  carbon  nanotubes  under

axial compression.

编号 极限应力/GPa 极限应变/% 弹性模量/GPa

1 27.96 3.76 743.6

2 28.26 4.00 706.5

3 28.28 4.00 707.0

4 29.06 4.24 685.4

5 31.21 4.20 743.1

6 30.34 4.30 705.6

7 40.86 4.85 842.5
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可见当缺失相同的原子个数时, 沿周向分布比沿轴

向分布对碳纳米管的弹性模量影响要大得多. 随着

缺失原子数的增多 (从 3—7), 沿轴向分布的碳管

的弹性模量下降了 14%, 而沿周向分布的却下降

了 26%. 碳纳米管在轴向荷载作用下屈曲失稳时,

会在碳管轴线中心附近产生凹陷变形, 凹陷处出现

应力集中现象, 让原结构遭到破坏, 使得碳管难以

承受轴向压力而失稳. 而凹陷变形总是沿着周向,

所以对比二者的弹性模量, 在缺失相同原子数目

时, 缺陷沿周向分布的碳管的弹性模量总是低于缺

陷沿轴向分布的碳管, 且随着缺失原子数目的增

加, 缺陷沿周向分布碳管的弹性模量的下降速率也

大于缺陷沿轴向分布的碳管. 

4.3    缺失原子数对碳纳米豆荚内 C60 分子
振荡的影响

首先采用分子动力学方法, 模拟如图 4所示的

单根完好的碳纳米豆荚内 C60分子的振荡. 结果

表明长 6 nm的 (10 10)扶手椅型碳纳米豆荚内

C60分子的振荡频率为 32.73 GHz,  该结果与

Cox等 [25,26] 利用机械原理建立方程求得的 36.13

GHz的频率结果较为接近.

以碳纳米豆荚为基础的高频振荡装置, 可能会

因为各种原因出现管壁缺陷的情况, 而管壁的缺陷

势必会对碳纳米豆荚内 C60分子的振荡产生一定

的影响. 本文建立了若干个中部缺失不同原子数的

碳纳米豆荚模型, 并对其进行分子动力学模拟, 从

而探究缺失原子个数对 C60分子振荡的影响.

图 8给出了图 4所示的无缺陷碳纳米豆荚和

图 5所示的含十二原子空位缺陷碳纳米豆荚中

C60分子在一个运动周期 (C60从碳管的底部运动

到顶部, 再由顶部运动到底部)的受力情况, 取竖

直向上为正. 从图 8可以看出, 当 C60分子在无缺

陷管的底部由静止状态释放后, 会受到一个竖直向

上的力, 这是由于受到管口碳原子的范德瓦耳斯

力, C60分子开始由静止做加速运动. 大约在距管

口六分之一位置时, C60分子所受的合力约为零,

这是由于 C60分子所受的范德瓦耳斯力与滑动摩

擦力几乎平衡, 此时 C60分子速度达到最大, 并几

乎保持不变, 开始做匀速运动. 当 C60分子运动到

碳管的另一管口时, C60分子受到竖直向下的作用

力, 该力同样是管口碳原子的范德瓦耳斯力, 但方

向相反, 将阻止 C60分子离开碳管, C60分子开始

做减速运动, 直至速度减为零, 随后又做反向加速

运动, 返回到碳管中, 最终在管内做周期性振荡.

而缺陷的引入使得碳纳米管中 C60分子在缺陷附

近的范德瓦耳斯力和摩檫力都发生了改变 . 当

C60分子进入缺陷位置时, 因为碳管管壁缺失, 其

所受摩檫力和范德瓦耳斯力均减小, 原本的平衡状

态遭到破坏. 但相较于摩擦力来说, 范德瓦耳斯力

减小得多, 此时, 摩擦力大于范德瓦耳斯力, C60

开始做减速运动. 当 C60分子离开缺陷位置时, 因

为碳管缺陷消失, 其所受摩擦力和范德瓦耳斯力均

 

(a) (b)

图  6    含多原子空位缺陷碳纳米管在轴向荷载作用下屈

曲失稳构型　(a) 沿轴向分布的含多原子空位缺陷管 ; (b)

沿周向分布的含多原子空位缺陷管

Fig. 6. Buckling instability  configuration  of  carbon   nan-

otubes with polyatomic vacancy defects under axial loading:

(a) Carbon nanotubes with polyatomic vacancy defects dis-

tributed  along  the  axial  direction;  (b)  carbon  nanotubes

with polyatomic  vacancy  defects  distributed  along  the   cir-

cumferential direction. 
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图  7    含多原子空位缺陷碳纳米管的弹性模量随原子缺

失数的变化

Fig. 7. Variation  of  elastic  modulus  of  carbon  nanotubes

with the  number  of  missing  atoms  when  polyatomic   va-

cancy defects occurs. 
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增大. 但范德瓦耳斯力增大得多, 此时, 范德瓦耳

斯力大于摩檫力, C60做加速运动. 离开缺陷位置

后, C60经过短暂的速度调整, 又以某一速度匀速

运动. 在 C60分子通过缺陷的整个过程中, 其振荡

频率主要受摩擦力和范德瓦耳斯力二者的共同影

响, 碳纳米管与 C60分子之间的摩擦力的减小使

得 C60分子的振荡频率增加 , 而碳纳米管与

C60分子之间的范德瓦耳斯力的减小使得 C60分

子的振荡频率降低.
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图 8    C60在一个运动周期内的受力随运动距离的变化

Fig. 8. The variation of force on C60 molecule with the dis-

tance of its motion in a cycle.
 

图 9给出了 C60分子的振荡频率随碳管原子

缺失数的变化曲线. 可见, 缺陷对碳纳米豆荚中

C60分子的振荡有很大影响, 随着碳管缺失原子数

的增多, C60分子的振荡频率先增大后减小. 当缺

失原子数为 1个时, 范德瓦耳斯力对 C60分子振

荡频率的影响小于摩擦力对 C60分子的影响, C60

分子的振荡频率明显高于无缺陷管的. 但随着缺失

原子数的增加, 范德瓦耳斯力对 C60分子的振荡

频率的影响越来越大, 其振荡频率也基本呈线性减

小. 当缺失原子数增加到 6个时, 缺陷豆荚内的 C60

分子的振荡频率与无缺陷的振荡频率基本持平. 当

缺失原子超过 6个时, 范德瓦耳斯力对 C60分子

振荡频率的影响大于摩擦力对 C60分子的影响,

缺陷豆荚内 C60分子的振荡频率低于无缺陷管内

C60分子的振荡频率. 

4.4    轴向预应力对缺陷碳纳米豆荚内
C60 分子振荡的影响

若将缺陷碳纳米豆荚运用到高频率运行的纳

米器件中, 缺陷碳纳米豆荚难免会受到温度梯度或

周围其他纳米器件对其的作用, 这样缺陷碳纳米豆

荚将会被视为施加了作用力. 因此, 研究轴向预应

力对缺陷碳纳米豆荚内 C60分子的振荡的影响是

非常有必要的. 本文通过模拟缺陷碳纳米豆荚在轴

向预应力作用下内部 C60分子的振荡, 从而探究

轴向预应力对缺陷碳纳米豆荚内 C60分子振荡的

影响.

缺陷碳纳米豆荚内 C60分子振荡频率随轴向

预应力的变化如图 10所示, 其中正的预应力代表

碳纳米管受拉, 而负的预应力代表碳纳米管受压.

由图 10可以看出, 缺陷碳纳米豆荚内的 C60分子

的振荡频率随着轴向拉伸预应力的增大呈指数型

减小. 首先, 在碳纳米管的顶部施加轴向拉伸预应

力使得碳纳米管的长度增加, 当 C60分子的运动
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Fig. 9. Variation of  the  oscillation  frequency  of  C60   mo-

lecule with the number of missing atoms in carbon tubes. 
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速度不变时, C60分子的振荡频率必定会降低; 其

次, 轴向拉伸应力使得 C60分子在经过缺陷时所

受的范德瓦耳斯力和摩檫力的改变, 导致了 C60

分子振荡频率的改变; 再者, 泊松效应将导致碳纳

米管径向变形, 改变了碳纳米管与 C60分之间的

范德瓦耳斯力, 最终使得 C60分子的振荡频率改

变. 而轴向压缩预应力对于缺陷碳纳米豆荚的影响

不像轴向拉伸预应力那样单调变化. 当轴向压缩预

应力较小时, C60分子的振荡频率先单调减小后单

调增大; 随着轴向压缩预应力的增大, 越过某一临

界值后, C60分子的振荡频率迅速呈线性单调减小.

分析可知, 在较小的轴向压缩预应力下, 轴向

压缩预应力使得碳管发生了变形从而导致碳管与

C60分子间范德瓦尔斯力发生改变, 与此同时轴向

预应力同样改变了碳管的长度, 缺陷的出现使得

C60分子的振荡频率先减小后增大; 但当轴向压缩

预应力增大到一定程度后, 影响 C60分子振荡频

率的主要因素变为泊松效应引起的管口碳原子与

C60分子间范德瓦耳斯力的改变, 管长和缺陷的影

响相比之下, 对其影响甚小, 故此时无论缺陷存在

与否, C60分子的振荡频率都急速下降. 

5   结　论

本文利用分子动力学方法模拟了含几种类型

缺陷的碳纳米管的准静态力学性质及缺陷碳纳米

豆荚中 C60分子的振荡动力学行为 . 研究表明 :

1) 相对于无缺陷碳纳米管, 含各类型双原子空位

缺陷的碳纳米管的极限应力、极限应变以及弹性模

量均大幅度降低; 2) 多原子空位缺陷有沿轴向分

布和沿周向分布两种类型, 但无论缺失原子沿轴向

分布还是沿周向分布, 碳纳米管的弹性模量均随缺

失原子数的增加而减小, 缺失原子数相同的前提

下, 周向缺陷导致的模量减小更明显; 3) 碳纳米豆

荚中 C60分子的振荡频率主要由摩擦力和范德瓦

耳斯力共同决定 . 在有缺陷的碳纳米豆荚中 ,

C60分子的振荡频率随着缺失原子数的增多先增

大后减小; 4) 缺陷和轴向预应力均会对碳纳米豆

荚内 C60分子的振荡产生影响, 随着轴向拉伸预

应力的增加, 缺陷碳纳米豆荚中 C60分子的振荡

频率呈指数型减小; 而当轴向压缩预应力较小时,

C60分子的振荡频率先减小后增大; 随着轴向预应

力的增大, 越过某一临界点后, C60分子的振荡频

率呈线性单调减小.
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Simulation of static and dynamic mechanical characteristics of
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Abstract

The static and dynamic mechanical characteristics of carbon nanotubes with double and multiple vacancy

defects  are  simulated  by  the  molecular  dynamics  method.  Firstly,  the  effects  of  diatomic  and  polyatomic

vacancy defects on the quasi-static mechanical properties of carbon nanotubes are discussed. Then, the effects of

defects and axial pre-stress on the dynamics of C60 molecular oscillation in carbon nano-peapods are discussed.

The results show that the ultimate stress,  ultimate strain and elastic modulus of  carbon nanotube containing

different types of diatomic vacancies are significantly reduced as compared with those of non-defective carbon

nanotubes. When the carbon nanotubes have many defective atoms and the defects are connected together to

form a crack, the axial compressive properties of the carbon nanotubes are greatly reduced. Compared with the

circumferential  development  of  cracks,  the  cracks  along  the  axis  greatly  reduce  the  compressive  capacity  of

carbon  nanotubes,  which  is  similar  to  that  of  shell  models  with  cracks.  The  oscillation  frequency  of  C60

molecular  in  defective  carbon  nano-peapods  is  affected  by  the  number  of  missing  atoms.  The  single  vacancy

defect increases the oscillation frequency of C60 molecule, while with the further increase of vacancy number,

the oscillation frequency of C60 molecule decreases gradually. When the defective carbon nano-peapod has axial

tensile or compressive pre-stress, the oscillation of the C60 molecule is affected not only by the defects, but also

by the axial pre-stress, which makes the oscillation of C60 molecule more complicated.
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