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空间感知的碳纳米管模型生成
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摘  要: 碳纳米管在纳米新材料和新一代半导体器件的研制中有广泛应用。在进行设计时，需要搜索与现
有碳纳米管体积差最小的替换结构用以生成尺寸相近的新器件。直接搜索体积相近的碳纳米管结构，所需

的时间复杂度是 O(n2)。在对搜索空间进行大幅缩简后，提出一种时间复杂度为 O(n)的快速搜索方法。在多
个应用实例中，本算法的有效性得到了较好的验证。 
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1   研究背景  

碳纳米管(Carbon nanotube, CNT)在新一代半导体器件研发[1, 2, 3, 4]、新纳米材料制备[5]及生

物医药领域[6, 7]中有广泛的应用。它可以看成是从无限大的石墨烯(Graphene)材料上按特定方

向剪裁并弯曲得到的，如图 1所示。常用一对整数(n,m)，称为手性向量 ( Chiral vector : 

na ma ，a 和a 为定义在石墨烯蜂窝结构上的单位向量，夹角为60°)，来描述不同剪裁
方法得到的不同碳纳米管模型[8]。不同的(n,m)组合表示不同的碳纳米管并表征了其电器性能，

例如金属或半导体材料。以 CNT(10,1)和 CNT(8,4)为例，它们有几乎一致的端面半径(r(10,1) = 

0.412492nm，r(8,4) = 0.414347nm)但属性迥异，前者是类似金属的材料，而后者则是半导体材

料。因此，手性向量是可以表示碳纳米管结构特征的参数。在实际应用中，不同的碳纳米管

结构会用于组成各种元器件进行性能模拟，依此来找到理想的设计方案。 

 
图 1  (a)在石墨烯上定义的手性向量(n,m) (b)按 C(5,5)裁剪出的一块石墨烯材料弯曲的状态  

(c)由(b)中材料进一步弯曲形成的碳纳米管，两侧管口为端面，r为其端面半径。 

   利用现有部件的信息生成新模型是一种有效的设计方法 [9]。为了实现这一目标，本文在

对现有碳纳米管结构进行自动判别的基础上，通过大幅缩简搜索空间，提出了一种快速的碳

纳米管结构参数搜索算法。以下内容的结构安排是，第 2节将给出碳纳米管设计中参数设计
的问题定义；第 3节说明快速搜索算法的原理并给出了设计实例；第 4节是结论与展望。 

2   参数设计问题定义 

现有碳纳米管的体积 V可以依据其长度 L和端面半径 r（如图 1(c)所示）精确地计算得到。
由于任一端面原子组成的形状是不规则多边形，无法准确地计算其半径。而通过表征结构的

参数，即手性向量(n,m)，可以计算得到其准确的半径，从而得到碳纳米管精确的体积，为
搜索替代结构提供准确的信息。因此，为了设计新的碳纳米管参数，识别现有结构中的碳纳
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米管参数，即手性向量是必要的第一步。识别流程如下： 

 找到端面上的所有成键少于三个的碳原子（理想石墨烯材料中的每个碳原子应有三
个 C-C键），将这些原子的索引放入队列 F。 

 如果队列 F中的任意两个原子有共同的成键，选择其中一个碳原子，把其从 F队列
中移出放入队列 G。 

 返回 n和 m，n为 F中的原子数目，m为 G中的原子数目。 

 

图 2 一组识别出的碳纳米管结构。端面上黄色碳原子属于队列 F，绿色属于队列 G 

    依上述步骤，可得到给定碳纳米管的手性向量(n0,m0)。CNT(n, m)和 CNT(m,n)互为镜像，
不失一般性，可以假设 n≥m。此外，满足n m 3h h ∈ N 的碳纳米管结构的电器性能更

接近金属材料，而非半导体材料[7]。图 2中显示了一组碳纳米管和其识别结果。从这些结构
也可以看出，不同整数对 n和 m所代表的碳纳米管差异也较大。 
    在设计中，碳纳米管结构由若干个沿中心轴方向的可重复单元组成。碳纳米管在器件中
所占体积是由其长度和端面面积共同决定的，其长度 L (L>>r)可以通过增加若干个重复单元
后，删减其中一端多余的碳原子来进行控制。因而搜索体积相近的碳纳米管的搜索问题就转

化成搜索端面面积差最小的手性向量搜索问题。即对于任意给定的 CNT(n0,m0)，找到新的
CNT (nx,my)与其端面的面积差最小，也就是最小化函数f π r r ，其中，r和r 分别为
CNT(n,m)与 CNT(n0,m0)的半径。如图 1(a)所示，半径可以通过碳纳米管的手性向量计算得
到，因为端面周长为碳纳米管管口一侧在弯曲前的矩形的边长：C |na ma |。na 与ma
之间的夹角是120°。因此对已知手性向量的 CNT(n,m)，端面半径可依据下式进行计算： 

r
| |
√n nm m 	, |a|=0.246nm 

基于此,参数搜索问题就变成找到一组新的(n,m)，使其满足以下的条件： 

min：f n,m
|a|
4π

n nm m n n m m  

              s. t	
n m
m 0

n m 3h h ∈ N
 

其中，目标函数可以简化为： 

min：f n,m n nm m n n m m       (1) 

3   快速碳纳米管参数搜索 

3.1   直接搜索法（Direct Chiral vector Search, DCS） 

上节提到的目标函数有两个未知参数，而等式只有一个，无法直接求解。但因 n和 m是非
负整数，因而其最小值可以用整数规划中的分支定界法求解，所有在(n ,m )附近的可能整
数组合(n∈ N , m∈ N )都需要进行测试以找到最优解。即使参数 n的搜索范围缩简到
A/3, √A 	(	A n n m m ,这一范围的计算过程将在下一小节进行讨论)，在n 和m

较大时，还是有很多可能的整数组合，对于在此范围内的每一个n ，n 组整数组合都需要进
行计算和与 CNT(n ,m )进行比较。找到与给定碳纳米管最小面积差的新参数对的时间复杂
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表 1  DCS算法和 ECS算法的比较 

给定 CNT的 

手性向量 

n的 

搜索范围 

新 CNT的

手性向量

DCS算法搜索

数和时间(s) 

ECS算法搜索

数和时间(s) 

缩简比例 

(ECS:DCS)

(6,5) [5,10] (9,1) 32 (0.0316) 6 (0.0062) 0.1875 

(10,6) [8,15] (14,0) 64 (0.0596) 8 (0.0070) 0.125 

(16,15) [15,27] (24,5) 186 (0.1664) 14 (0.0145) 0.0753 

    从表 1的数据可以发现，随着 n的搜索范围变化，DCS算法的搜索数呈平方关系变化，

而 ECS 算法的搜索数是线性变化，这些数据验证了对这两个算法计算复杂度的预测，实际

测得的搜索时间也满足相应的比例关系。因而 ECS 算法可以提高参数搜索的效率。n 和 m

的值越大，空间缩简的效果越明显。 

4   结论与展望 

    碳纳米管是一种在新一代纳米半导体元器件和纳米材料设计中常见的组件。搜索指定体

积或半径的碳纳米管需要通过对大量整数组合的计算和比较来实现。通过对碳纳米管半径和

其手性向量之间的关系进行分析，在缩简搜索空间的基础上，本文提出了一种快速参数搜索

算法(ECS)。该算法将时间复杂度降到 O(n)，大幅减少了搜索时的计算量。 

    下一步工作将会把 ECS算法集成到设计纳米元器件模型的软件中，作为碳纳米管生成

和编辑的辅助工具提供给用户使用。 
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