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Работа выполнена при поддержке Программы Президиума РАН П-03 «Квантовая Макро-

физика» (Подпрограмма № 2 «Влияние атомно-кристаллической и электронной структуры 

на свойства конденсированных сред») и гранта РФФИ (проект № 07-02-00852а). 

 

Разработана молекулярно-механическая модель углеродных нанотрубок с нерегулярной 

структурой, позволяющая рассчитывать атомное строение каркаса (погрешность менее 

3%),  параметры упругости и прочности (погрешность не превышает 10% по сравнению с 

имеющимися экспериментальными данными). Установлено, углеродные однослойные на-

нотрубки стручкового типа обладают повышенными упругостью и прочностью: модуль 

Юнга нанотрубок, заполненных фуллеренами, превышает на 12% модуль Юнга идентич-

ных полых нанотрубок, а коэффициент прочности – на 21 %. Подобные структуры можно 

характеризовать тенденцией быть прямыми, наблюдающейся у многослойных нанотру-

бок. 

 

 

 

 Масштабы применения углеродных нанотрубок увеличиваются по мере расшире-

ния круга знаний об этих уникальных нанообъектах. В настоящее время активно ведется 

поиск областей применения дефектных нанотрубок с нерегулярной структурой [1-7]. Не-

регулярность обусловлена краевыми эффектами, изменением топологии атомного каркаса 

вдоль оси, возможными локальными дефектами остова (изомеризация с поворотом С-С 

связи на 90о [5, 8], элиминирование нескольких атомов углерода [5, 9, 10], допирование 

атомами углерода или других химических элементов [5, 11] и др.) и деформацией каркаса. 

Причинами последней могут быть прогиб, закручивание, растяжение/сжатие [12, 13], на-

личие внутренних перемычек (бамбукоподобная структура [14, 15]), заполнение внутрен-

ней полости фуллеренами (стручковая структура [16]), синтез полимеров в полости на-

нотрубки [17]  и др.  

 Цель данной работы – теоретическое исследование механических свойств углерод-

ных нанотрубок стручкового типа. 
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На сегодняшний день многоатомные углеродные нанотрубки с нерегулярной струк-

турой изучаются на полуэмпирических либо на молекулярно-механических моделях, по-

зволяющих с удовлетворительной точностью рассчитывать геометрию каркаса и модели-

ровать некоторые физические процессы в наноструктурах, протекающие под действием 

внешних сил (деформирующих сил, внешних электромагнитных полей и др.). В данной 

работе исследования геометрии каркаса и механических свойств (упругой деформации 

растяжения/сжатия, прочности на изгиб) проводятся на оригинальной, разработанной ав-

торами, эмпирической модели.  

1. Молекулярно-механическая модель углеродной нанотрубки: расчет модуля 

Юнга многоатомных нерегулярных нанокластеров 

Эмпирическая, или молекулярно-механическая, модель определяет полную энергию 

углеродной тубулярной наноструктуры как многочлен, каждая составляющая которого 

имеет свой весовой коэффициент, задающийся в результате обработки эксперименталь-

ных данных. Нами взята за основу модель валентного силового поля с учетом взаимодей-

ствия Ван-дер-Ваальса несвязанных атомов: 
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Здесь  первое слагаемое учитывает изменение длин связей в наноструктуре по отноше-

нию к длине связи в графите (r0 = 1.42 Ǻ), второе – изменение углов между связями по от-

ношению к углу между связями в графите (θ0 = 120о), а третье – взаимодействие Ван-дер-

Ваальса (потенциал Леннарда – Джонса); Кr, Кθ, Ka, Kb – весовые коэффициенты. Такой 

способ задания полной энергии углеродных тубулярных наноструктур был выбран, как 

один из наиболее оптимальных. Известно, чем сложнее вид многочлена, задающего пол-

ную энергию, тем больше неизвестных весовых коэффициентов и, как следствие, тем 

сложнее и неоднозначнее будет процесс параметризации модели (поиск весовых коэффи-

циентов).  

Весовые коэффициенты были найдены как решения минимаксной задачи с ограни-

чениями в следующей постановке:  
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Здесь {ri} – множество C-С длин связей, { o
ir } – множество известных (расчетных или экс-

периментальных) значений, ( ) K ,K ,K ,K bar θ=A  – вектор варьируемых параметров. Для 

нахождения глобального минимума для каждого набора ( ) K ,K ,K ,K bar θ  строилась по-
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верхность целевой функции и соответственно ее профилю смещалась базисная точка. 

Множество {ri} находилось минимизацией полной энергии (1) нанотрубки по координа-

там всех атомов.   

Решение минимаксной задачи явилось наиболее трудоемким этапом: оно потребо-

вало больших затрат ресурсов компьютера, поскольку глобальный минимум энергии (1) 

(для одного набора  варьируемых параметров) достигался выполнением нескольких тысяч 

итераций, каждая из которых соответствовала поиску минимума около базисной точки. 

Разработанная молекулярно-механическая модель реализована в программно-

вычислительном пакете RING-MD. 

В созданном пакете RING-MD минимизация энергии осуществляется молекулярно-

динамическим методом в реальном времени. За квант времени принята одна фемтосекун-

да. На каждом шаге вычисляется сила, действующая на каждый атом. Она рассчитывается 

под условием, что энергетическая поверхность в окрестности атома меняется линейно и 

вычисляется из разницы значений энергии атома при его сдвиге из текущего положения 

вдоль координатных осей. Например, из разницы энергий E(…,x+∆x,…) и E(…,x-∆x,…) 

(∆x – сдвиг по оси X) вычисляется проекция силы на ось X:  
)x2())xx(E)xx(E(Fx ∆⋅∆+−∆−= .                         (3) 

Параметр ∆x –достаточно мал по сравнению с характерным размером системы (для на-

нокластера характерным размером считаем 1 Ǻ). Заметим, что величина ∆x не должна вы-

бираться слишком малой, поскольку в этом случае энергия системы меняется столь не-

значительно, что из-за конечной разрядной сетки вычислительной техники точность вы-

числений снижается. Также нельзя выбирать параметр сдвига слишком большим, так как 

в этом случае точность расчетов также будет снижаться вследствие нелинейности энерге-

тической поверхности. В результате тщательного исследования корреляции точности рас-

четов с параметром ∆x нами принята величина сдвига 10-4 от характерного размера. Изме-

нение конфигураци нанообъекта (под действием сил) на данном шаге определяется в ре-

зультате решения уравнений Ньютона.  На следующем шаге процесс повторяется.  

Для сокращения времени расчета оптимальной конфигурации наноструктуры в па-

кете RING-MD применяется следующее. При изменении положения данного атома пере-

считываются не все межатомные расстояния структуры, поскольку всегда существует не-

которая группа пар атомов с сохранившимися длинами связей. Таким образом, при вы-

числении силы, а точнее, при вычислении изменения энергии в результате сдвига атома, 

учитываются только те энергетические составляющие в выражении (1), на которые влияет 

изменение положения данного атома. Так вычисляются силы, действующие на все атомы 
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системы. Такой алгоритм расчета полной энергии (1) работает при последовательном 

сдвиге атомов наноструктуры, позволяя сократить время на оптимизацию ее геометриче-

ского строения в 1.5-2 раза.  

Эволюция углеродной тубулярной наноструктуры во времени рассчитывается в ре-

зультате решения уравнений движения для всех атомов. Уравнения решаются методами 

численного интегрирования. В результате находятся состояния моделируемой системы в 

разные моменты времени с заданным шагом 10-15с. Вычисляя для каждого состояния си-

лы, действующие на атомы системы, получаем координаты и скорости всех ее элементов  

в следующий момент времени. Однако, если в системе отсутствует трение, то результатом 

будет бесконечное движение (без смешения всей системы в пространстве) всех атомов и 

постоянная во времени полная энергия, что позволяет исследовать колебания нанообъек-

та,  но не дает информации о конфигурации его каркаса, соответствующей основному со-

стоянию. Если же ввести трение, то полная энергия совокупности атомов будет умень-

шаться во времени, и система будет стремиться к энергетически наиболее выгодному со-

стоянию.  

В пакете RING-MD трение моделируется так. Вводится дополнительная величина, 

будем называть ее коэффициентом трения, которая может принимать значения от 0 до 1. 

На каждом шаге по времени атом теряет часть своей скорости, равную введенному коэф-

фициенту трения. Таким образом, при нулевом значении этого коэффициента трение от-

сутствует, а при значении равном единице скорости всех атомов обнуляются, т.е. на каж-

дом шаге по времени теряется 100% скорости. При наличии трения конфигурация систе-

мы со временем стабилизируется около равновесного состояния, отвечающего глобально-

му минимуму энергии. 

В результате решения минимаксной задачи (2) получены следующие значения весо-

вых коэффициентов: 

.
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80
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θ ⋅=⋅=⋅=⋅=      (4) 

В таблице 1 приведены диаметры некоторых нанотрубок, измеренные и рассчитан-

ные. Для сравнения указаны значения диаметра, вычисленные по известной формуле ра-

диуса модели нанотрубки R= π++ /)nmmn(3a 22  (а = 1.42Ǻ)  [6], полученной сворачи-

ванием графена (будем  называть такую модель нанотрубки графеновой), и рассчитанные 

на молекулярно-механической модели с помощью пакета RING-MD  с силовыми коэффи-

циентами (4). 

Таблица 1 
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Диаметры нанотрубок, измеренные и рассчитанные 

Трубка Расчет для 
графеновой 
модели  

Эксперименталь-
ные данные 

Расчет 
с помощью 
RING-MD   

Теоретический расчет 
(полуэмпирические мо-

дели, ab initio) 
(4,0) 0.313 нм 0.33 нм [18] 0.336 нм 0.334 нм [5], 0.317 [22] 
(5,5) 0.678 – 0.685 0.69  [20], 0.686 [22] 
(8,8) 1.085 – 1.092 1.098 [22] 

(10,10) 1.356 1.36  [19] 1.360  1.37 [22] 
(17,0) 1.331 1.35 [21] 1.337 1.374 [22] 
(18,0) 1.409 1.43  [21] 1.422 1.427 [22] 

 

Из приведенных данных видно: во-первых, пакет RING-MD рассчитывает атомную 

структуру нанотрубки с удовлетворительной точностью (погрешность составляет менее 

3%) и, во-вторых, диаметр нанотрубки больше рассчитанного на ее графеновой модели. 

Объяснить последнее можно нерегулярностью тубулярной наноструктуры, в частности 

(если отсутствуют деформации, дефекты), краевым эффектом. 

Известно, на эмпирической модели можно исследовать механические свойства мно-

гоатомных (до нескольких тысяч атомов) тубулярных наноструктур, в том числе нерегу-

лярных. Для апробации разработанных молекулярно-механической модели и пакета 

RING-MD в изучении механических свойств рассчитаны модули Юнга шести углеродных 

нанотрубок различного диаметра, длины, киральности и сравнены с экспериментальными 

значениями.  

Алгоритм расчета модуля Юнга в пакете RING-MD имеет следующий вид. 

1. Рассчитывается конфигурация каркаса нанообъекта, соответствующая основному 

состоянию, и полная энергия. 

2. Длина каркаса нанообъекта увеличивается/уменьшается на 1 % (упругая деформа-

ция), фиксируется и снова рассчитывается его атомная структура, соответствующая 

минимальному значению полной энергии (1). 

3. Вычисляется модуль Юнга: 

∆L
L

S
F=Y ⋅ .                                                                 (5) 

Здесь F – сила растяжения/сжатия нанокластера, которая вычисляется по величине энер-

гии упругой деформации ∆E: 2/∆LF=∆E ⋅ ; L – длина недеформированного каркаса, 

∆L – удлинение каркаса; S – площадь поперечного сечения кольца шириной 3,4 Å (рас-

стояние между слоями в графите), содержащего периметр остова.  

В таблице 2 приведены результаты расчетов модуля Юнга для двух типов однослой-

ных трубок: zigzag (14,0), (19,0) и armchair (8,8), (11,11). Типы трубок выбраны так, чтобы 
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их длина и диаметр совпадали с соответствующими размерами однослойных индивиду-

альных нанотрубок, для которых известны экспериментальные значения модуля Юнга 

[23]. Других экспериментальных данных для однослойных индивидульных трубок (с из-

вестными длиной и диаметром) на настоящий момент нет, поскольку в большинстве слу-

чаев модуль Юнга измеряется не для индивидуальных трубок, а для жгутов из них (в этом 

случае для модуля Юнга указывается интервал 0.3-1.4 ТПа) [19]. Привести аналогичные 

данные, полученные на других моделях не представляется возможным: методы ab initio и 

полуэмпирические позволяют изучать только структуры с числом атомов до тысячи. Вы-

числения модуля Юнга на альтернативных эмпирических моделях  дают следующие ре-

зультаты: [24] – для трубки диаметром 1.10 нм – 1.3 ТПа, 1.50 нм – 1.0 ТПа (длина не учи-

тывалась); [25] – 0.97  ТПа независимо от киральности и диаметра трубки (трубки счита-

ются протяженными).  

Таблица 2 

Модуль Юнга однослойных индивидуальных нанотрубок  

Эксперимент Расчет с помощью RING-MD 
Диаметр, 

нм 
Длина,
нм 

Модуль 
Юнга [23 ], 

ТПа 

Тип трубки –  
число атомов 

Диаметр,
нм 

Длина, 
нм 

Модуль 
Юнга, 
ТПа 

(8,8) – 3072 1,09 23,45 0.82 1.12 23.4 1.02± 0.3 
 (14,0) – 3108 1.10 23,46 0.92 

(11,11) – 4378 1.50 24.3 0.90 1.52 24.3 1.20± 0.2 
 (19,0) – 4308 1.50 24.34 1.0 

(11,11) – 6600 1.50 36.77 1.1 1.50 36.8 1.33± 0.2 
 (19,0) – 6612 1.50 36.91 1.2 

 

Результаты расчетов дают основание утверждать, что разработанные молекулярно-

механическая модель и пакет RING-MD могут быть использованы в исследованиях меха-

нических свойств однослойных нанотрубок с нерегулярной структурой. Модуль Юнга 

вычисляется верно: с ростом диаметра модуль Юнга увеличивается, погрешность вычис-

лений по сравнению с экспериментом [23]  менее 10 %. Погрешность альтернативных 

теоретических расчетов [24] также не превышает 10 %,  но с увеличением диаметра труб-

ки модуль Юнга уменьшается вместо его роста.  Расчет на эмпирической модели жестких 

связей  [25] определяет модуль Юнга, как постоянную величину. 

 

2. Механические свойства углеродных нанотрубок стручкового типа (упругая 

деформация растяжения/сжатия, прочность на изгиб) 

В качестве модели нанотрубки стручкового типа рассмотрена трубка (8,8), запол-

ненная 34 фуллеренами С20 (рис.1а). В свободном состоянии молекулы С20 нестабильны, 
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но в поле удерживающего потенциала трубки они пребывают в равновесном состоянии 

[26]. Теплота образования структуры 34С20@(8,8) равна –1067 ккал/моль. Молекулы С20 

дистанцированы от стенок трубки на расстояние tube20Cd − = 3.45 Ǻ  и центрируются на оси 

трубки с шагом tube20Cd − =6.32 Ǻ  (рис.1б). 

 Однослойные нанотрубки стручкового типа исследуются на растяжение/сжатие по 

алгоритму, приведенному в п.1. Модуль Юнга наностручка  34С20@(8,8), содержащего 

3752 атома, равен 0.93 ТПа, что на 12 % превышает модуль Юнга полой трубки (8,8).  

Здесь надо отметить, что нами в качестве площади S в (5) по-прежнему берется площадь 

поперечного сечения кольца шириной 3.4 Å, поскольку края трубки свободны и давление 

извне будет приходиться именно  на них.  

Наравне с упругостью важной характеристикой нанотрубок при конструировании на 

их основе элементов устройств электроники являются прочность. Экспериментально 

прочность нанотрубок измеряется следующим образом. К жгутам из нанотрубок,  подве-

шенным между двумя стойками, прикладывается механическая нагрузка с помощью иглы 

атомного силового микроскопа. В результате устанавливается связь между нагрузкой F и 

стрелой прогиба δ [27]: для жгутов из полых однослойных нанотрубок эта связь линейная 

до некоторой величины прикладываемой силы.  Нами процесс измерения прочности одно-

слойных трубок (8,8) и 34С20@(8,8) сымитирован с помощью пакета RING-MD и рассчи-

тана зависимость δ – F на молекулярно-механической модели.  

На рис.2 показана нанотрубка, заполненная фуллеренами, изгиб которой составляет 

35 градусов. Приложенная сила равна 4.46 нН, стрела прогиба – 1.75 нм. Исследование 

прочности трубки проводилось постепенным увеличением прогиба нанотрубки (увеличи-

вался угол изгиба) и расчетом требуемой для этого силы F. Максимальный изгиб составил 

40 градусов.  Фрагменты концов нанотрубки, удерживающие ее на опорах (группа атомов, 

обеспечивающих соприкосновение трубки с опорами) фиксируются. На каждом шаге про-

гиба трубки ее структура оптимизируется минимизацией энергии (1). Сила, требуемая для 

прогиба, рассчитывается по энергии деформации 2/∆LF=∆E ⋅  ( L∆ - изменение длины, 

характеризующее растяжение/сжатие поверхности трубки при изгиба). На рис. 3 приведен 

график,  демонстрирующий линейное возрастание силы  F с увеличением смещения δ цен-

тральной части трубки относительно исходного состояния (рис.2). Аналогично было про-

ведено измерение прочности модели полой нанотрубки (8,8). График δ – F так же приве-

ден на рис.3. 

Характеризовать прочность нанотрубок удобно с помощью коэффициента  
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δ
=

Fk                                                                   (6), 

имеющего размерность Н/м коэффициента жесткости в законе Гука. Для полой нанотруб-

ки, как следует из графика на рис.3, k = 2.8 Н/м, для заполненной фуллеренами С20 – k = 

3.4 Н/м. Этот коэффициент, имеющий прочностной смысл, также может выступать как 

форм фактор наноструктуры. Действительно, если провести аналогию с классической ме-

ханикой, коэффициент пропорциональности между силой и стрелой прогиба определяется 

модулем Юнга, длиной и моментом инерции поперечного сечения трубки [28]. Однако, 

для наноструктур все перечисленные параметры либо неизвестны вовсе, как момент инер-

ции поперечного сечения трубки, либо измерены с погрешностью, либо рассчитаны на тех 

или иных моделях с некоторыми упрощениями. Поэтому введенный нами коэффициент 

прочности k имеет большое преимущество, поскольку для его расчета требуются только 

результаты физического или численного эксперимента, даже без уточнения структуры 

каркаса нанотрубки, ее киральности, способа заполнения полости.  

Выводы 

1. Углеродные однослойные нанотрубки стручкового типа обладают повы-

шенными упругостью и прочностью: модуль Юнга нанотрубок, заполнен-

ных фуллеренами, превышает на 12% модуль Юнга идентичных полых на-

нотрубок, а коэффициент прочности – на 21 %. Нанотрубки стручкового ти-

па предпочтительнее полых нанотрубок в тех наноустройствах, где требу-

ются более жесткие тубулярные наноструктуры. 

2. Углеродные однослойные нанотрубки стручкового типа можно характери-

зовать тенденцией быть прямыми. На данный момент известно, что прямо-

линейная конфигурация в пространстве присуща многослойным трубкам 

(поэтому в качестве игл микроскопов используются именно они), а одно-

слойные с диаметром ~ 1 нм, как правило, изогнуты [6]. Можно предполо-

жить,  что введение в полость однослойных нанотрубок фуллеренов сделает 

их заменителями многослойный прямых трубок и расширит область приме-

нения наностручков в зондовой микроскопии и электронике. 
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Рис.1. Нанотрубка (8,8): а) полая нанотрубка и заполненная фуллеренами С20;  
б) фрагмент нанотрубки стручкового типа 

 

 
Рис. 2. Прогиб нанотрубки (8,8) стручкового типа, закрепленной на двух опорах,  под действием 

силы F (δ – смещение от положения равновесия) 
 

 
Рис. 3. Изменение силы, необходимой для прогиба нанотрубки, с увеличением стрелы прогиба 

 


