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摘 　要 :利用基于高阶 Cauchy2Born 准则所建立的单壁碳纳米管本构模型 ,针对不同手性的单壁碳纳米管的扭转

力学特性进行了研究。研究发现结构呈现对称性的锯齿型和扶手型单壁碳纳米管具有完全对称的扭转特性 ,而

结构不对称的手性型单壁碳纳米管具有正反相异的扭转特性。同时 ,针对一系列手性不同的单壁碳纳米管的扭

转力学特性展开了详细的研究。研究的部分结果与采用其他方法得到的结果进行了对比 ,证实了所提出方法以

及预测结果的有效性和可行性。
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1 　引 言

自从碳纳米管问世以来 ,已有大量的相关科学

研究工作就此展开。这些研究表明碳纳米管拥有

许多超乎现有材料奇特的力学、电学及光学等物理

特性。在力学特性方面 ,如完好的几何结构、超高

的杨氏模量和强度、较低的密度、大长细比、高基频

以及很好的力电耦合特性等。在电学特性方面 ,如

超强的单电子传输能力以及低温库伦阻塞效应等

特性。因此 ,碳纳米管被广泛地认为在众多领域具

有广阔的应用前景和使用价值。

碳纳米管通常可以看作由石墨片卷曲而成 ,且

根据不同的卷曲方式碳纳米管可以分为三类 :锯齿

型 (zigzag) 、扶手型 (armchair) 和手性型 (chiral) 。

从这三种类型纳米管的几何构成上可以看出锯齿

型与扶手型碳纳米管的结构具有对称性 ,而手性型

碳纳米管的结构不具有对称性。纵观已有研究 ,大

量的工作聚集于结构对称的锯齿型和扶手型碳纳

米管的相关特性研究。然而 ,对于结构复杂的手性

型碳纳米管 ,仅有少量的研究工作。Gartestein

等[1 ] 利用二维连续体模型描述了手性型碳纳米管

的拉伸诱导的扭转行为。当拉伸应变较小时 ,预测

得到对于同样半径的碳纳米管 ,最大扭转发生在手

性角为θ=π/ 12 的手性型碳纳米管内。之后 ,基于

经典的分子动力学以及 Tersoff2Brenner 二代势 ,

Liang 等[2 ]和 Zhang 等[3 ] 分别进行了单壁和多壁

碳纳米管的轴向应变诱导的扭转响应。Chan2

draseker 和 Mukherjee[4 ] 基于 Zhang 等[5 ] 发展的

准连续体方法研究了 (9 , 6) , (5 , 5) 和 (10 , 0) 碳

纳米管的延伸和扭转耦合行为。

为进一步了解和掌握碳纳米管复杂的扭转力

学特性 ,本文基于高阶 Cauchy2Born 准则的广义连

续体模型[6 ,7 ] 详细分析了不同手性单壁碳纳米管

的扭转力学特性。基于高阶 Cauchy2Born 准则的

连续体模型是通过直接合并二阶变形梯度进入运

动学关系从而拓展了经典的 Cauchy2Born 准则 ,并

且通过合并描述原子间相互作用的势能形式进入

材料的本构关系从而直接建立了宏微观之间的联

系。与原子模拟相比 ,基于这种能够反映材料原子

微观信息的广义本构模型的计算不会局限于时间、

空间尺度的限制 ,可以大大地提高计算效率。

2 　基于高阶 Cauchy2Born 准则的

纳米管本构模型

　　为了文章的完整性 ,这节将简要概括本文所采

用的基本理论[ 6 ,7 ] 。经典的 Cauchy2Born 准则建立

了晶格系统与宏观变形场间的联系 ,可以描述为

r = F ·R (1)



式中 F是变形梯度 , R 是未变形构型下的晶键矢

量 , r 是相应的变形构型下的晶键矢量。通常 ,经典

的 Cauchy2Born 用来描述空间块状晶体的近似均

匀变形是非常合理的 ,但是如果将其不加修正地直

接应用于碳纳米管的研究 ,将会带来很大的误差 ,

即难以合理地描述变形前后晶键长度的变化[628 ] 。

为了克服这一困难 ,方法之一是在碳纳米管的运动

学描述中引入高阶变形梯度项[6 ,7 ] ,则变形后的晶

键矢量被描述为

r = F ·R +
1
2

¨F : ( R ª R) (2)

这也被称为高阶 Cauchy2Born 准则。值得注意

的是可以通过保留更高阶项来提高近似的精度。

针对碳纳米管 ,这里假定等效单层原子晶格的

连续体是一单原子厚度薄膜 ,原子位于膜的表面 ,

且晶格矢量为这一薄膜上的弦。基于高阶

Cauchy2Born 准则 ,利用描述碳 2 碳原子相互作用

的势能 (本文采用的是 Tersoff2Brenner势[9 ,10 ] ) ,可

以建立适用于研究碳纳米管的超弹性本构模型 ,其

主要思想是建立材料构型中宏观单位体积上的连

续体应变能与相应的原子势能间的等价关系。对于

一个代表性单胞如图 1 所示 ,其应变能密度可以表

示为

E =
1

2Ω∑
3

j = 1
V ij ( rij ) =

1
2Ω

Ê (3)

且

rij = rij ·rij (4)

rij = F ·Rij +
¨F : ( Rij ª Rij )

2
(5)

式中 Ω为代表性胞元的体积 ,V ij 为碳原子间相互作

用势 ,通常表示为晶键长度和键角的函数 , Ê 是代表

性胞元的应变能。因此 ,第一类Piola2Kirchhoff应

图 1 　代表性胞元的示意图
Fig. 1 　Schematic illust ration of a representative cell

力张量 P 可以表示为

P =
5 E
5 F

=
1

2Ω∑
3

j = 1

f ij ª Rij (6)

式中 f ij 为相对于广义坐标 r ij 的广义力 ,定义为

f ij =
5 Ê
5 rij

(7)

同理 ,定义广义刚度

Kij ik =
52 Ê

5 rij 5 ri k
(8)

式中 i , j 和 k 代表不同的原子而并不表示张量的

指标。

碳纳米管是复杂的布拉维格晶格结构 , 如

Tadmor [11 ] 所指出的 ,为了保证布拉维格晶格结构

的内平衡 ,需要引入附加的内位移ξ。为了便于数

值实现 , 通常定义内位移于初始 (或者参考) 构型

上。那么 ,考虑内位移后的变形晶键矢量可以表示

为

r = F ·( R +ξ) +
¨ F ·[ ( R +ξ) ª ( R +ξ) ]

2

(9)

应变能密度表示为

E = E( F , ¨F ,ξ) (10)

对于给定的宏观变形 ,首先需要放松内位移 ,即通

过能量极小化 :

5 E
5ξ = 0 ] ξ

-
=ξ( F , ¨F) (11)

因此 ,考虑放松内位移后的应变能密度进一步可表

示为

E = E( F , ¨F ,ξ
-

( F , ¨F) ) (12)

3 　单壁碳纳米管的扭转力学

特性研究

　　为了模拟单壁碳纳米管的扭转行为 ,建立了

图 2 　单壁碳纳米管的剪切模量
Fig. 2 　Shear modulus of single walled carbon nanotubes
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如下的卷曲石墨片成碳纳米管的映射 :

x1 =α1 X1

x2 =α2 R0 sin
X2

R0
+κα1 X1

x3 =α2 R0 cos
X2

R0
+κα1 X1 - 1 (13)

式中 X i ( i = 1 ,2) 以描述初始石墨片构型的拉格

朗日坐标 , x i ( i = 1 ,2 ,3) 用来描述当前构型的欧

拉坐标 ;κ表示单位长度的扭转角 ,α1 和α2 分别表

示控制轴向和环向均匀变形的参数。在模拟中 ,通

过控制κ的变化来描述碳纳米管的受扭工况。同

时 ,在考察碳纳米管受扭的过程中 ,系统的应变能

密度对α1 和α2 进行放松 ,从而可以获得随着扭转

变形的增大 ,单壁碳纳米管轴向和径向尺寸的变化

规律。

图 2 给出了不同手性单壁碳纳米管 (包括锯齿

型 ( n ,0) 、扶手型 ( n , n) 以及手性型 (2 n , n) ,

(3 n , n) , (4 n , n) , (5 n , n) 和 (8 n , n) ( n = 2 ～

11) 的剪切模量随着管半径的变化。单壁碳纳米管

的剪切模量可以通过所获得的应变能密度 U 与单

位长度扭转角κ来确定。从图中可以看出 :单壁碳

纳米管的剪切模量随着管半径增大而增大 ,且当管

图 3 　(10 ,10) 单壁碳纳米管的单位长度扭转角与应变能的关系
Fig. 3 　The rotation angle per unit lengt h vs. t he

st rain energy for (10 ,10) SWCN T

图 5 　(10 ,0) 单壁碳纳米管的单位长度扭
转角与应变能的关系

Fig. 5 　The rotation angle per unit lengt h vs. t he
st rain energy for (10 ,0) SWCN T

半径较大时 ,它们的值均趋于目前所预测的石墨片

的剪切模量值 0124 TPa。单壁碳纳米管的剪切模量

总体上表现出明显的尺度效应 (即当管半径较小的

时候剪切模量明显地依赖于管半径) ,然而对手性

几乎是不敏感的。目前所预测的结果在趋势上与

Li 和 Chou[27 ] 基于分子结构力学所得到的结果一

致 ,这表明了所建立的本构模型和映射是合理的。

图 3展示了 (10 ,10) 单壁碳纳米管应变能随着

单位长度扭转角κ的变化。图中 ( +) 和 ( - ) 分别代

表正、负扭转 ,对应于扭转角的增加和减少。从图中

可以发现 ,对于结构对称的 (10 ,10) 扶手型碳纳米

管 ,不论是正向扭转还是负向扭转 ,其应变能表现

出完全对称的特性。随着扭转角数值的增大 , (10 ,

10) 单壁碳纳米管的单位原子应变能也在单调地

增加。类似的情况也在图 4 中出现 , 该图展示了

(10 ,0) 锯齿型单壁碳纳米管的应变能随着单位长

度扭转角κ的变化。这表明结构同样是对称的锯齿

型单壁碳纳米管具有正、负对称的扭转特性。图 5

和图 6 分别描述了 (10 ,10) 和 (10 ,0) 单壁碳纳米

管在受到正向扭转时轴向、径向变形参数α1 和α2

随着单位长度扭转角的变化情况。轴向和径向变形

图 4 　(10 ,10) 单壁碳纳米管的轴向、径向变形参数
随单位长度扭转角的变化

Fig. 4 　The axial and radial deformation vs. t he rotational
angle per unit lengt h for (10 ,10) SWCN T

图 6 　(10 ,0) 单壁碳纳米管的轴向、径向变形
参数随单位长度扭转角的变化

Fig. 6 　The axial and radial deformation vs. t he rotational
angle per unit lengt h for (10 ,0) SWCN T
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图 7 　(11 ,17) 单壁碳纳米管的单位长度
扭转角与应变能的关系

Fig. 7 　The rotation angle per unit lengt h vs. t he
st rain energy for (11 ,17) SWCN T

参数的大小可以直观地反映出纳米管的轴向和径

向尺寸的增加和减小。从图 5 中可以发现 ,随着扭

转角κ的增大 , (10 ,10) 单壁碳纳米管的轴向长度

先是小幅增加 , 当单位长度扭转角增大到约 016

rad/ nm 时 ,其长度逐渐减小 ;而径向尺寸则是从始

至终在减小。对于锯齿型 (10 ,0) 单壁碳纳米管 ,从

图6中可以观察到 ,随着κ的增大 ,其轴向尺寸单调

地减小 ,而径向尺寸在单调地增加。

图 7 和图 8 分别描述了手性型单壁碳纳米管

(11 ,17) 应变能和轴向、径向变形参数随着纳米管

受扭过程的变化关系。从图 7 中可以清晰地发现手

性型单壁碳纳米管 (11 ,17) 的应变能随着正、负扭

转呈现出不同的变化特征。这也表明结构不对称的

手性型碳纳米管具有正、负扭转不对称的特性。这

一特点启发研究者利用手性型单壁碳纳米管扭转

不对称特性来制作微纳米尺度下的传感器。此外 ,

从图 7 中也可以观察到 , 无论是正向还是负向扭

转 ,应变能的总体变化趋势是一致的。图 8 表明随

着单位长度扭转角κ的增加 , (11 ,17) 手性型纳米

管的轴向和径向尺寸均在单调地减小。

4 　结　论

利用高阶 Cauchy2Born 准则描述的单壁碳纳

米管的本构模型 ,以及所构造的映射关系 ,本文详

细地研究了不同手性型单壁碳纳米管的扭转特性。

研究结果表明 :

(1) 不同手性的单壁碳纳米管的剪切模量随

着管半径增大而增大 ,且最终趋于 0124 TPa。单

壁碳纳米管的剪切模量总体上表现出明显的尺度

效应 ,然而对手性几乎是不敏感的。

(2) 结构对称的锯齿型和扶手型单壁碳纳米

管具有正、负对称的扭转特性 ,而结构不对称的手

图 8 　(11 ,17)单壁碳纳米管的轴向、径向变形
参数随单位长度扭转角的变化

Fig. 8 　The axial and radial deformation vs. t he rotational
angle per unit lengt h for (11 ,17) SWCN T

性型单壁碳纳米管则具有正、负相异的扭转特性。

手性型碳纳米管的这一特性可以启发研究者利用

这一原理来制造微纳米传感器。

(3) 对扭转过程中单壁碳纳米管轴向和径向

变形的研究表明 ,单壁碳纳米管的轴向、径向变形

以及扭转之间存在着不可忽略的耦合效应。
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Study of the torsional properties of single2walled carbon nanotubes

WAN G Jin2bao 3 1 , 　TIAN Mei2ling1 , 　XIE Yong2he1 , 　ZHAN G Hong2wu2 , 　GUO Xu2

(1. School of Naval Architecture & Civil Engineering , Zhejiang Ocean University , Zhoushan 316000 , China ;

2. Department of Engineering Mechanics , State Key Laboratory of Structural Analysis for Indust rial Equipment ,

Dalian University of Technology , Dalian 116023 , China)

Abstract : In t his cont ribution we st udy t he torsional p roperties for the different chiral single2walled car2
bon nanot ube (SWCN T) based on the constit utive model established by t he higher2order Cauchy2Born

rule. The present investigation shows t hat t he symmet ric torsional p roperties existed in armchair and

zigzag SWCN Ts which are symmet ric in st ruct ure. However , it is not t he case for chiral SWCN Ts

which are non2symmet ric in st ruct ure. Also , t he shear modulus is investigated for a serial of different

chiral SWCN Ts in detail . The good comparison between part of t he p resent result s and t hat f rom litera2
t ures verifies t he availability of the p resent model and t he obtained result s.

Key words : carbon nanotube ; higher2order Cauchy2Born rule ; torsional p roperties
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