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一种新型的三壁碳纳米管螺旋振荡器:
分子动力学模拟*

陈玉江    江五贵†    林演文    郑盼

(南昌航空大学航空制造工程学院, 南昌　330063)

(2020 年 5 月 31日收到; 2020 年 6 月 28日收到修改稿)

ωI ωM0 ωI = 46e0.0045ωM0

本文提出了一种新型的三壁碳纳米管螺旋振荡器, 通过对内管施加轴向激励和中管施加旋转激励的方

式, 来同时获得内管和中管的螺旋信号输出. 采用分子动力学方法研究了该振荡器在拉转耦合下的振荡行为.

在模拟过程中, 固定的外管充当振荡器定子的作用, 内管和中管在分别施加一定的初始激励后保持自由振荡.

模拟结果表明, 在内管拉出距离一定的情况下, 内管的自激发旋转频率随着中管初始旋转激励频率的增加而

增加, 且最终趋于一个稍低于旋转激励的稳定值. 当施加的初始旋转频率在 400 GHz以内时, 内管达到稳定

的旋转频率   与旋转激励频率   的关系为   . 尽管提高初始旋转激励频率可以提高内管的

旋转频率, 但随着中管初始旋转频率的增加内管的轴向性能下降, 不稳定振荡加剧. 同时中管轴向振荡的稳

定性与施加在其上面的初始旋转激励的频率有关, 过高的初始旋转频率不仅会加大非轴向摆动距离, 导致轴

向振荡性能下降, 而且旋转损耗比也将随着初始旋转频率的增加而增加. 因此, 合理的控制初始旋转频率的

幅值是设计低损耗三壁碳纳米管螺旋振荡器的关键.

关键词：三壁碳纳米管, 螺旋运动, 拉转耦合, 分子动力学
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1   引　言

自 1991年日本学者 Iijima[1] 首次发现碳纳米

管 (CNT)以来, CNT一直是国内外学者研究的热

门领域. 由于其独特的光学、电学以及力学特性,

CNT在当今新型的微纳机电系统领域有着非凡的

潜在应用优势 [2]. 这些独特的机械性能已被用于构

建多种类型的纳米器件, 如纳米轴承 [3]、纳米电机 [4]、

纳米开关 [5]、谐振器 [6] 和千兆赫兹振荡器 [7,8] 等.

Legoas等 [9] 指出在双壁碳纳米管 (DWCNT)中,

一个拉出的内管能够在范德华力的作用下自动来

回振荡, 且当其内外管的半径差值在 0.34 nm时,

其振荡频率最佳. 利用碳管这种自动收缩的特性把

碳管两端都打开制成碳纳米管振荡器. 自 Cumi-

ngs和 Zettl[10] 通过实验发现多壁碳纳米管 (MWC-

NT)具有超低的摩擦特性以后, 基于碳纳米管作

为高频吉兆赫兹 (GHz)振荡器的开发受到了人们

的广泛关注, 碳纳米管优异的振荡行为得益于管间

较弱的范德华力 [11]. 此后, 围绕高频 GHz碳纳米

管振荡器研究其振荡特性以及旋转特性的工作也

逐一开始展开 [12,13].

在碳纳米管振荡器的相关研究中, 大多数学

者 [9,14] 认为内管的振荡行为依赖于两管间的间距

以及体系的温度. 紧随其后, Zhao等 [15] 指出碳纳

米管振荡器在轴向振荡过程中, 内管不仅发生轴向

运动, 也会发生非轴向的摇摆运动, 摩擦效应的大

小与偏轴摆动的剧烈程度有紧密联系, 偏轴摆动程
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nm/ps

度不仅影响其振荡行为的稳定性, 而且是影响振荡

器振荡过程中能量损耗的原因. Guo等 [16] 指出了

高频多壁碳纳米管振荡器的能量耗散与碳管结构

有关, 发现非公度性碳管结构的能量耗散率小于共

度性的碳管结构 .  Kang等 [17] 设计了一个 (5, 5)

@(10, 10)@(15, 15)的三壁碳纳米管 (TWCNT)

振荡器, 其中外管固定, 中管在内外管的范德华作

用下保持平衡, 只对内管施加一定速度的拉出激

励, 研究结果发现内管的初速度从 0.1   增加

到 0.3    时, 内管的轴向振荡频率增加, 而初

速度大于 0.4    后 , 其轴向频率反而减小 .

Liu等 [18,19] 设计了一种 TWCNT模型, 其中中管

和外管的两端都打开且管长保持一致, 内管两端闭

合且长度远小于中管和外管. 在内管拉出一定距离

的情况下, 研究内管的轴向振荡行为与管间距、外

管螺旋角度、内管拉出距离以及外管长度之间的

关系.

以上研究内容多侧重单一激励, 即只对内管施

加一定的拉出距离, 内管在回复力的作用下往复运

动, 产生高频 GHz的谐振信号. Chen等 [20] 首先提

出双壁碳纳米管螺旋振荡器模型, 其中 DWCNT

的外管固定, 对内管施加旋转激励和轴向激励使内

管产生往复的螺旋运动, 并结合理论方法和分子动

力学方法研究了 DWCNT螺旋运动的耦合效应.

这种旋转-振荡组合而成的振荡器可以实现旋转和

轴向谐振两种信号的同时输出. 如果将螺旋振荡器

置于磁场中, 相比于传统的双壁碳纳米管振荡器,

该振荡器可以同时输出谐振和旋转两种信号, 旋转

的内管将切割磁感线, 从而产生感应电动势. 随后

Lin等 [21] 设计了一种碳纳米管/MoS2 纳米管 (CNT

@MST)螺旋振荡器, 对作为内管的 CNT施加旋

转激励信号和轴向激励信号, 来获取螺旋振子的双

信号输出研究其振荡性能. 随着后摩尔时代的到

来, 机电元器件必向微纳化和多功能化发展. 为此,

本文提出了一种新型的 TWCNT螺旋振荡器模

型, 外管固定, 分别对中管和内管施加一个旋转激

励和拉出激励, 同时实现内外管旋转和振荡四个信

号的同时输出, 并通过分子动力学模拟分析多信号

螺旋振荡器的振荡性能, 为后续多信号螺旋振荡器

的实际开发和研制提供必要的理论基础. 

2   模型与方法

ZI0 ωM0

图 1是拉转耦合运动下的 TWCNT螺旋振荡

器模型的示意图,    和   分别代表内管初始拉

出长度和中管初始旋转激励频率. 内管、中管和外

管的两端开口, 外管在模拟中始终保持固定且三管

沿轴向对称分布. 管与管之间的间距大致在 0.34 nm

左右, 这是基于低摩擦振荡的考虑 [22]. 利用手性指

标参数 (n, m)可以建立不同结构特征的碳纳米管.

当 n = m 时, 为扶手椅型碳纳米管结构; 当 n > m

且 m = 0时, 为锯齿型碳纳米管结构. 考虑到非公

度性碳管结构振荡过程中能量耗散低于共度性碳

管结构 [16], 在此次建模过程中, 内管、中管和外管

分别为 (9, 9) 扶手椅型碳管, (24, 0)锯齿型碳管

和 (19, 19) 扶手椅型碳管. 我们模拟了外管为 4 nm,

中管为 6 nm的情况下, 内管长度分别为 2, 4, 6

和 8 nm时, 振荡器的振荡性能, 结果表明内管长
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I
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(a) (b) (c)

图 1    三壁碳纳米管振荡器模型示意图　(a) 三视图; (b) 俯视图; (c) 螺旋运动示意图

Fig. 1. Schematic  diagram of  the  triple-walled  carbon  nanotubes  oscillator  model:  (a)  Three  view;  (b)  vertical  view  (c)  screwing

motion. 
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度为 6 nm时 TWCNT具有最佳的振荡性能. 所

以本文只考虑了内管长度为 6 nm的情况. 详细的

TWCNT参数见表 1.

对于 TWCNT模型, 碳原子之间的相互作用

势采用经验键序势函数 (adaptive intermolecular

reactive empirical bond order, AIREBO)[23,24], 它

可以同时描述碳原子之间共价键的相互作用和长

程范德华相互作用, 其表达式为 

E =
1

2

∑
i

∑
j ̸=i

EREBO
ij +ELJ

ij +
∑
k ̸=i,j

∑
l ̸=i,j,k

ETORSION
kijl

,
(1)

EREBO
ij

ETORSION
kijl

其中   描述碳纳米管内部原子之间的相互作

用;   为描述碳纳米管各种二面角的作用势;

而碳管之间非键的相互作用, 主要体现在长程的范

德华力势场和静电力势场. Zou等 [25] 研究表明, 在

多壁碳纳米管的管间相互作用中, 与范德华力势相

比, 静电力势非常弱, 所以本文忽略静电力场的相

互作用势, 仅采用长程的 Lennard-Jones (LJ) 12-

6势函数来描述碳管之间的相互作用势. LJ 12-6

势函数的表达式为 

ELJ
ij = 4ε

[
(σ/rij)

12 − (σ/rij)
6]

(rij ⩽ rc), (2)

ε σ

ε σ

rc 2.2σ

rc rij

ZI0

ωM0

式中,    和   分别是势阱深度参数和作用势等于 0

时原子间的距离参数,    = 0.0029 eV,    = 0.34 nm.

截断系数   一般取   的长度或更长 [26], 模拟中

取   = 1 nm,   是原子之间的距离. 在模拟起初

阶段, 整个体系经过能量最小化后, 利用Nosé–Hoover

热浴法使整个体系在 1 K的温度下弛豫 20 ps, 此

时整个体系的原子数、体积、温度保持恒定状态,

这一阶段体系处于正则系综 (NVT)条件下. 然后

在此温度下, 给内管施加一个大小为 0.1 nm/ps的

拉出速度, 时间为 20 ps, 拉出距离  为 2 nm, 之

后撤除内管的拉出激励, 随后对中管施加不同的初

始旋转频率  , 保持旋转激励 20 ps, 最后撤去中

管的激励, 让整个体系处于微正则系综 (NVE)条

件下自由运动. 模拟中时间分析步长选为 1 fs, 总

共的模拟时长为 2和 6 ns. 所有的分子动力学模拟

均基于大规模原子分子并行模拟器 (large-scale

atomic/molecular  massively  parallel  simulator,

LAMMPS[27]). 邹航 [28] 的研究表明激励条件的先

后顺序对多壁碳纳米管振荡器的振荡性能影响较

小, 我们也做了类似的分析, 结果与邹航 [28] 的结论

一致. 所以本文只对上述加载顺序进行了分析. 

3   结果与讨论

ZI, ωI

ZM, ωM

图 1(c)是 TWCNT振荡器模型在 NVE下的

螺旋运动示意图. 为叙述方便起见, 用  表示内

管轴向振荡幅值和旋转频率,    表示中管轴

向振荡幅值和旋转频率. 内管为 6 nm的 TWCNT

振荡器模型在经过初始激励后, 体系的内管和中管

在范德华力作用下将分别产生自激发的拉转耦合

螺旋运动, 从而实现多个信号的输出.

与 DWCNT振荡器一样, TWCNT振荡器在

轴向自由振荡的同时, 也会伴随着非轴向的摆动,

而非轴向摆动使得振荡器在轴向振荡过程中获得

一定的旋转频率, 旋转频率的施加又对非轴向摆动

产生影响. 初始旋转激励频率施加对 TWCNT的

振荡行为有一定的影响, 非轴向摆动幅度的大小直

接影响 TWCNT振荡器振荡行为的稳定性. 本文

对 CNT(9, 9)CNT@(24, 0)CNT@(19, 19) 振荡器

中管施加了不同的初始旋转激励频率, 研究初始旋

转激励频率对 TWCNT螺旋振荡性能的影响. 

3.1    中管的螺旋振荡性能

ZI0

ωM0

ωM0

中管质心位置随时间的变化图能直观地反映

中管的振荡行为, 对 TWCNT振荡器的内管施加

初始拉出距离  恒为 2 nm, 中管施加的初始旋转

激励频率    分别为 100, 200, 400和 600 GHz.

图 2为中管在螺旋运动下的轴向振荡幅度情况. 中

管的轴向振荡是在内管激励下发生的, 当   在

400 GHz以下时, 中管质心位置在沿轴向振荡过程

中都能表现出稳定持续的振荡 ; 振荡的幅度为

1.5 nm, 稍小于内管的振荡幅度, 一方面是因为中

管的轴向振荡是由内管激发, 另一方面中管的原子

数多于内管, 中管质量重, 同时中管还受到外管的

约束力. 中管的轴向振荡频率约为 22—20 GHz,

初始旋转频率的提高几乎不会影响中管的轴向振

表 1    碳纳米管的几何参数
Table 1.    Geometric parameters of the carbon nanotubes.

碳管手性(n, m)@(n, m)@(n, m) 管长/nm 管半径/nm 管间距/nm 原子数

(9, 9)@(24, 0) @(19, 19) 6/6/4 1.220/1.879/2.576 0.329/0.349 864/1344/1216
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ωM0 ωM0荡性能 (  在 100—400 GHz这一范围). 当  

增加为 600 GHz时, 中管的振荡幅度在振荡过程

中逐渐变小, 且由于旋转频率太快导致非轴向摆动

变得特别剧烈, 管的轴向振荡已表现出不稳定的振

荡状态, 最终导致碳管两端受力不平衡而无法持续

振荡. 故初始旋转激励频率的施加对中管轴向振荡

的稳定性产生影响.

ωM0

ωM0

ωM0

ωM0

ωM0

图 3为中管在不同初始旋转频率下中管非轴

向摆动剧烈程度, 当  为 100 GHz时, 中管的偏

轴距离几乎为零; 随着初始旋转频率的增大, 管的

偏轴距离也越大; 当  为 600 GHz时, 管的偏轴

距离大幅度增加, 最大偏轴距离可达 0.1 nm以上.

与   为 100 GHz的偏轴距离相比, 旋转频率为

600 GHz的偏轴距离是它的 50倍以上. 而与  为

200和 400 GHz的偏轴距离相比,   为 600 GHz

的偏轴距离仍是它们的 10倍以上. 因此, 初始旋

转频率过高会导致管的非轴向摆动的加剧, 最终使

中管的轴向振荡变得不稳定而无法持续振荡. 过高

的旋转频率不仅对振荡过程中振幅产生衰减, 而且

对自身旋转频率的损耗产生较大的影响.

ωM/ωM0

ωM

图 4为中管初始旋转激励频率在螺旋运动过

程中的损耗情况, 为方便比较, 用  表示任意

时刻旋转频率的剩余百分比, 其中  为在不同的

ωM0

ωM0

ωM0

初始旋转激励频率下, 任意时刻的中管旋转频率.

从图中可以看出, 当  为 100和 200 GHz时, 旋

转频率损耗量在 20%以内; 随着  增加到 400 GHz

中管在螺旋运动过程中旋转频率损耗百分比也相

应地增加; 当  达到 600 GHz时, 中管在轴向振

荡过程中的旋转频率衰减加剧, 自由振荡 2000 ps

后, 旋转频率损耗约 40%. 随着初始旋转激励频率

的增加, 中管在螺旋运动过程中损耗的旋转频率越

大, 因此合理控制初始旋转激励频率是设计低损耗

振荡器关键的一环. 
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ωM0图 2    NVE过程中不同   下的中管质心位置的历程图

ωM0Fig. 2. Histories of position of mass center of middle tubes (MCMTs) with different    during the NVE process. 
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Fig. 3. The off-axis rocking motion distance of the MCMTs

with different    during the NVE process. 
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3.2    内管的螺旋振荡性能

ωM0

ωM0

ωM0

fZI ωM0

通过模拟发现, 施加的  会刺激内管产生旋

转运动, 且会对内管的轴向振荡产生影响. 在内管

拉出长度为 2 nm的前提下, 对中管施加 100, 150,

200, 250, 300, 350, 和 400 GHz的初始旋转激励

频率, 研究不同初始旋转激励频率下内管的螺旋振

荡性能. 图 5为 NVE过程中不同   下内管质心

位置的变化情况. 当施加的   小于 400 GHz时,

内管质心在轴向振荡中都能表现出持续稳定的振

荡, 如图 5(a)所示. 图 5(b)是内管轴向振荡的频

率 (  )与  之间的关系, 结果表明, 随着施加在

ωM0

fZI

ωM0

中管上的  的增加, 内管轴向振荡在 2 ns内的平

均振荡频率  越小. 特别注意的是, 当中管的初始

旋转激励  超过 250 GHz后, 由于内管的质量小

于中管, 其偏轴振荡更加严重 (如图 6所示), 导致

内管的振荡频率和振幅的衰减都大于中管.
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ωM0

Fig. 6. The Off-axis rocking motion distance of mass center

of  (a)  inner  tube  and  (b)  middle  tube  with  different   

during the NVE process.
 

ωM0

ωM0

图 7为不同初始旋转激励频率下的内管旋转

频率. 内管的激发旋转频率会随着初始旋转激励频

率的增加而增加, 激发频率的大小略低于中管的旋

转频率, 且内管受激发的旋转频率会随着模拟时间

的延长达到某一稳定值. 当  在 250 GHz时, 内

管产生的旋转运动其速度在 2000 ps将会达到稳

定值; 当施加的  超过 250 GHz时, 内管的旋转

频率达到稳定的时间将延长; 在 350 GHz达到稳

定转速所需的时间为 4000 ps, 在 400 GHz时, 内
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different    during the screwing motion. 
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变化
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Fig. 5. Axial  oscillations  of  the  inner  tube:  (a)  Changes  of

the position of mass center of inner tubes(MCITs) with dif-

ferent    in the NVE process; (b)    with respect to   . 
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ωI

ωM0

管的旋转速度达到稳定的时间至少要 6000 ps. 结

果显示, 内管旋转频率会随着初始旋转激励频率的

增加而增大, 并且内管达到稳定转速的时间将相应

延长. 图 8为内管的旋转频率与中管初始旋转激励

频率的关系图. 当初始旋转频率低于 400 GHz时,

内管稳定的旋转频率  与施加的初始旋转激励频

率  可表示为 

ωI = 46e0.0045ωM0 . (3)
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4   结　论

ωM0

ωM0

本文通过分子动力学方法, 提出了一种可以输

入简单的拉长和旋转激励, 可以同时输出四种信号

的三壁碳纳米管螺旋振荡器, 并对该类 TWCNT

振荡器的振荡行为进行了研究. 在模拟过程中发

现, 内管轴向振荡同时也会激励中管产生轴向振

荡, 中管在旋转运动过程中也会激发内管产生一定

的激励频率, 且内管旋转频率的方向与中管方向一

致. 当中管的旋转激励频率   小于 400 GHz时,

中管在整个振荡过程中的轴向性能都能表现出的

稳定持续的振荡, 而当  达到 600 GHz后, 中管

由于偏轴距离太大而无法持续振荡. 过高的初始旋

转频率将增加偏轴摆动距离, 导致其自激发的轴向

振荡性能下降, 同时旋转频率的损耗也随之增大.

内管的旋转频率随着中管初始旋转激励频率的增

加而增加, 最终内管的旋转速度会达到稳定状态,

达到稳定转速的时间也会随着初始旋转频率的增

加而相应延长, 因此, 合理控制初始旋转激励频率

ωI = 46e0.0045ωM0

的大小可以减少内管旋转频率达到稳定转速所需

的时间. 在内管拉出距离为 2 nm且施加在中管上

的初始旋转频率低于 400 GHz时, 内管达到稳定的

旋转频率与初始旋转频率的关系为  .

同时随着中管旋转激励频率的增加, 内管轴向振荡

在 2 ns内的平均振荡频率变小. 因此, 合理的控制

中管初始旋转激励频率的大小是设计低损耗三壁

碳纳米管振荡器关键的因素.
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Abstract

ωI ωM0

ωI = 46e0.0045ωM0

A novel triple-walled carbon nanotube (TWCNT) screwing oscillator is proposed, in which screwing motion

signals of both inner tube and middle tube are outputted simultaneously by applying an axial excitation to the

inner tube and a rotating excitation to the middle tube. The molecular dynamic method is used to investigate

the oscillatory behavior of the TWCNT oscillator under screwing motion. In the simulation process, the fixed

outer  tube  acts  as  the  oscillator  stator,  while  the  inner  tube  and  the  middle  tube  keep  free  oscillation  after

applying a certain initial excitation respectively. The simulation results show that the rotation frequency of the

inner tube increases with the increase of the initial rotation excitation frequency of the middle tube when the

inner  tube  is  pulled  out  at  a  certain  distance,  and eventually  tends  to  a  stable  value  slightly  lower  than the

rotation excitation. When the applied initial rotation frequency is within 400 GHz, the self-excited stable ration

frequency (  ) of the inner tube can be expressed as a function of the initial rotation excitation frequency (  ),

 .  Although  increasing  the  initial  rotation  excitation  frequency  can  enhance  the  rotation

frequency of the inner tube, as the initial rotation frequency of the middle tube increases, the axial performance

of the inner tube is degraded and the unstable oscillations is aggravated. At the same time, the stability of the

axial oscillation of the middle tube is related to the frequency of the initial rotational excitation applied to it.

Too high an initial rotational frequency will not only increase the off-axis rocking motion distance, resulting in a

degradation  in  axial  oscillation  performance,  but  also  the  rotation  loss  will  increase  as  the  initial  rotation

frequency increases. Therefore, a reasonable control of the amplitude of the initial rotation frequency is the key

to designing a low-loss TWCNTs screwing oscillator.

Keywords: triple-walled carbon nanotube, screwing motion, pull-rotate coupling, molecular dynamics
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