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摘要 

 

自从碳纳米管被发现以来，人们便一直关注这个纳米尺度管的特

性。对纳米碳管特性的研究主要在电磁性能、力学性能、热学性能、光

学性能、储氢特性和电化学性能等方面。由于碳纳米管具有以上的特性，

人们开始探索在实际商业制品中如何应用它们。 

碳纳米管分为多壁碳纳米管和单壁碳纳米管。碳纳米管的结构多

样，实验观察到十二边形的环状多壁碳纳米管，每次碳管弯曲的角度为

30 度。对碳管弯曲角度的研究，前人提出了两种模型，一种是五边形

－七边形对模型，另一种是应用动力学模拟的方法。这两种模型仅限于

解释单壁碳管的弯曲。由于多壁碳管各层管壁并不具有同步性，因此这

两个模型不能用来解释十二边形的环状碳管。 

本文将应用弹性理论，引进层间相互作用力与弹性力的平衡来解释

多壁碳管的弯曲。首先我们引入自恰关联函数计算多壁碳纳米管弯曲的

临界条件，然后我们以双壁碳纳米管为例，计算得到碳管弯曲的最佳角

度。 

本文所得的结论与实验观察到的角度相近，弹性理论模型可以用来

研究多壁碳纳米管的弯曲。 

 

 

关键词：多壁碳纳米管；弹性理论；层间相互作用 
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ABSTRACT 

     

Since carbon nanotubes was discovered, much attention has been paid 

to the characteristics of these nano scale tubes. Most of investigations on 

carbon nanotubes center on the electromagnetic, mechanical, thermal, 

optical, hydrogen-enclosed and electrochemical properties and their 

potential applications. 

Carbon nanotubes are categorized into single-wall carbon nanotubes 

and multiwall carbon nanotubes. Dodecagon ring of multiwall nanotubes 

with a 30 degree of kink angle have been observed in experiment. Two 

models were brought forward to explain the bend of carbon nanotubes--One 

is pentagon-heptagon pair model, the other is the dynamic simulation. These 

models can explain the bend of single-wall nanotube only, because the wall 

in multiwall nanotubes is not synchronous. 

In this thesis, we apply the elasticity theory in multiwall nanotube 

bending by introducing the interlayer interaction energy. The critical 

condition of the kink conformation is described by means of self-consistent 

correlation function calculation, and the kink angle is calculated by using a 

two-wall nanotube as an example. 

The kink angle obtained in this thesis is close to the value by 

experiment, showing that continuous elasticity theory can be applied to 

study the kink mechanism of multiwall carbon nanotubes. 
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第一章 引言 

 

1.1 多壁碳纳米管的发展及研究现状 

碳纳米管是 1991 年才被发现的一种新型碳结构
（1），它是由碳原子形成

的石墨烯片层卷成的无缝、中空的管体。一般可以分为单壁碳纳米管和多壁

碳纳米管。1991 年饭岛（Iijima）在氩气氛围直流电弧放电后的阴极碳棒沉

积的碳黑中发现了碳纳米管，他所描述的碳纳米管至少含有两层，1993 年

饭岛
（2）和 IBM 公司的 D. Bethune（3）分别用 Fe 和 Co 混在石墨电极中，各自

合成单壁碳纳米管。1994 年，T. Gao 等用激光照射含有镍和钴的碳靶也得

到了单壁碳纳米管
（4）。1996 年 A. Thess 等用双脉冲激光照射含 Ni/Co 催化

剂颗粒的炭块，得到了由若干单壁碳纳米管形成的管束
（5）。M. J. Yacaman

等于 1993 年以乙炔为碳源用铁作催化剂首次针对性地由化学气相沉积法成

功地合成了多壁碳纳米管
（6）。1994 年 S. Amelinckx 用这一方法制得螺旋状

地碳纳米管
（7）。1998 年中科院金属研究所成会明等将生长促进剂用于改进

的流动催化发中，首次得到直径为 1～2nm 的单壁碳纳米管和由多根单壁碳

纳米管形成的阵列
（8）以及由该阵列形成的数厘米长的条带

（9）。据 2001 年

11 月“科学时报”报道，清华大学魏飞等采用纳米团聚流态化反应器，可

用多种烃类为原料，在较低温度下连续、大批量生产纯度 80％以上、多种

形貌的多壁碳纳米管
（10）。 

早在 1975 年 Baker 就用金属颗粒催化热分解碳氢化合物制备得到微米

量级甚至更大的碳须
（11）。1994 年 Ivanov 等在散布的金属催化剂，如 Co 上

热裂化乙炔，制得了纳米量级的环状碳纳米管
（12）。透射电子显微镜观察发

现除了平均长度为几十微米直碳管之外，环状碳纳米管的占有很大的密度
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（7,13）。高分辨率电子显微镜发现环状碳管的直径从几个纳米到几百纳米不等

（7,13）。文献 14 中，作者用分散在多孔硅上的 Co 纳米颗粒作为催化剂，热裂

化乙炔，制得环状的碳纳米管。用透射电子显微镜和电子散射研究制得的产

物。图 1.1a 是亮区图像显示的管轴平行于电子束的环状管。环的半径在

100nm 左右。电子显微镜中样品大角度的标记排除了石墨微粒
（15），纳米粒

子
（16）和直纳米管交叉的可能性。碳管两端的交叉点由箭头指出，在图中显

示较为暗的部分。因此，我们可以总结得到图 1.1（a）所示的图像与一个螺

距长度的环状碳管相关，而与超环面的碳管无关。图 1.1（b）是环状碳管的

略图，交叉的部分由虚线表示。必须指出的是这里的碳管是多壁中空的。图

1.1 中的一个突出的特征是沿着管轴环状管呈现多边形。从图中可以看出管

有 12 个弯曲，每次弯曲 30 度，绕成一个环状。 

 

图 1.1 环状碳纳米管示意图 

资料来源：X. F. Zhang, and Z Zhang. Phys. Rev. B 52, 5313(1995) 

 

对碳纳米管弯曲角度的解释，有五边形－七边形对模型
（17－19），Dunlap

提出五边形和七边形分别处在碳管的两侧导致碳管弯曲成 30 度；另一个对

碳管弯曲的研究的方法是运用分子动力学模拟，Han（20）
等人采用 Brenner

厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库



第一章 

 

引言

3

势对碳管进行分子动力学模拟，发现碳管弯曲在 34 度的时候是 稳定的。

五边形－七边形对模型和分子动力学模拟只适用在解释单壁碳纳米管的弯

曲，在多壁碳纳米管中各层之间的弯曲是不同步的，以上的两种方法将不能

解释这个情况。因此我们引入弹性理论的模型研究多壁碳管的弯曲角度。 

多壁碳纳米管的形状多样，较为典型的还有 Y 型碳管。早在 1992 年

Scuseria（21） 和 Chernozatonskii （22）就已经猜测用不同碳管连接形成的三端

的碳管。1995 年 Zhou D 和 S. Seraphin 是 早试验观察到 Y 型碳管
（23）。至

今，Y 型碳管的制备方法已有七种
（24－33）。2000 年 Gan 等用热丝化学气相沉

积系统生成 Y 型碳管，碳管两分叉的夹角大都在 50－80 度之间，呈现鱼骨

头状。 

1.2 本论文的研究内容和安排 

本文将着重研究环状多壁碳纳米管弯曲的角度。我们引入碳管的弹性能

量与层间相互作用能，弹性能量的作用使得碳管趋向长直，而层间相互作用

能使得碳管倾向弯曲，两作用能量的平衡使得总能量达到 小，这时碳管的

结构是 稳定的结构。 

在第二章中将对碳纳米管的发现背景、结构和分类、制备方法以及应用

方面加以介绍。第三章将回顾以前用来研究碳纳米管弯曲角度的两种方法－

五边形－七边形对模型和分子动力学模拟。第四章将对本文提出的弹性理论

模型进行理论分析和数值计算，并对得出的结论加以讨论。 后我们将简单

介绍后续对 Y 型碳纳米管弯曲角度的研究。 
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