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Аннотация. Углеродные нанотрубки (УНТ) обладают уникальным сочетанием физиче-
ских и механических свойств, что делает их привлекательными для ряда применений. 
Исследование механического отклика пучка УНТ в условиях плоской деформации (од-
ноосное и двухосное поперечное сжатие), поскольку он может использоваться в каче-
стве упругого демпфера для защиты от вибрации и ударов. В данной работе с помощью 
цепной модели с уменьшенным числом степеней свободы исследуется поведение 
пучка УНТ при одноосном боковом сжатии. Квазистатическое нагружение используется 
для расчета упругих постоянных пучка. Динамическое нагружение выявляет распро-
странение ударных волн двух типов: более быстрое распространяется со скоростью 
продольного звука и вызывает незначительную деформацию поперечных сечений УНТ, 
а второе распространяется примерно в три раза медленнее и приводит к схлопыванию 
УНТ. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Углеродные нанотрубки (УНТ) притягиваются друг к другу относительно слабыми силами 

Ван-дер-Ваальса и могут создавать молекулярные кристаллы, также называемые пучками 

УНТ [1]. Пучки УНТ могут быть получены различными способами [2]. Они обладают превос-

ходными механическими свойствами, поскольку отдельные УНТ имеют очень высокий пре-

дел прочности при растяжении в диапазоне от 11 до 63 ГПа, модуль Юнга при растяжении от 

1,0 до 1,3 ГПа и высокую деформацию до разрушения около 10% [3]. Кроме того, УНТ гибкие, 

легкие, имеют хорошие тепловые и электрические проводники; поэтому они могут быть пред-

ложены для ряда приложений [4]. Наиболее важными механическими приложениями УНТ яв-

ляются высокопрочные канаты [5], волокна [6], композиты с полимерной и металлической 

матрицей [12, 13], твердые смазочные материалы [8], ударопрочные конструкции [9], и т. д. 

Компьютерное моделирование способствует лучшему пониманию физических и механи-

ческих свойств пучков УНТ. Оболочечная модель была использована для описания ансамбля 

УНТ различной морфологии. Применимость моделей пучка, пластины и оболочки для анализа 

механических свойств наноматериалов была проанализирована в [10,11]. УНТ, диаметр кото-

рых превышает пороговое значение, могут находиться как в круглом, так и в свернутом состо-

янии. Для исследования механического отклика пучков УНТ были разработаны нелинейные 

крупнозернистые потенциалы. Для уменьшения количества степеней свободы, учитываемых 

при моделировании некоторых sp2-углеродных наноструктур, была разработана цепная мо-

дель. Эта модель была успешно применена для моделирования структуры и свойств складок 
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и свитков углеродных нанолент и поверхностных рипплокаций. В работах [12,13] цепная мо-

дель была распространена на исследование УНТ при боковом сжатии в условиях плоской де-

формации. Демпфирующие свойства пучка УНТ описаны в [14]. Механические свойства и фа-

зовые переходы в пучке УНТ при боковом сжатии проанализированы в [15-16]. Скрученные 

графеновые наноленты демонстрируют повышенное сопротивление осевому сжатию. Уеди-

ненные волны и ударные волны в наноматериалах также были проанализированы, хотя дина-

мические проблемы остаются гораздо менее изученными. 

До сих пор цепная модель использовалась для анализа статического нагружения пучков 

УНТ, а в этой работе мы также рассматриваем динамическое нагружение (ударное сжатие). 

МЕТОДИКА 

Вычислительная модель, использованная в этом исследовании, схематически показана на 

рисунке 1. Пучок нанотрубок выровнен вдоль оси z, и УНТ одинакового диаметра создают в 

поперечном сечении треугольную решетку; они пронумерованы индексами i = 1, ..., I и j = 1, 

..., J (показан случай I = J = 2). Для простоты рассматриваются только зигзагообразные УНТ. 

Атомы углерода движутся в плоскости (x, y), и каждый атом представляет собой жесткий ряд 

атомов, ориентированных перпендикулярно плоскости (x, y). Внутри каждой УНТ атомы уг-

лерода нумеруются индексом n = 1, ..., N против часовой стрелки, начиная с атома с макси-

мальной координатой x. Таким образом, общее количество атомов в расчетной ячейке состав-

ляет I × J × N. Позиции атомов определяются радиус-векторами rijn = (xijn, yijn). Ставятся пери-

одические граничные условия. 

 

Рис. 1. Схема вычислительной ячейки, включающей УНТ I×J (I=10, J=12 в этой работе и I=J=2 на этом 

рисунке), пронумерованной индексами i = 1,…, I и j = 1,…, J . Углеродные нанотрубки в поперечном сечении 

образуют треугольную решетку. Атомы имеют две степени свободы, составляющие вектора смещения в 

плоскости (x, y). Цепочки атомов, нормальные к плоскости (x, y), движутся как твердые тела. 

Межатомное расстояние в графене ρ = 1.418 Å. Расстояние между соседними атомными 

рядами в зигзагообразной УНТ составляет a = ρ√3/2 =1.228 Å, и это расстояние между атомами 

в модели цепочки (см. рис. 1). Диаметр углеродных нанотрубок составляет D = a/ sin (π/N). 

Пусть d - кратчайшее расстояние между стенками УНТ, тогда расстояние между центрами со-

седних УНТ составляет A = D + d. Сторонами вычислительной ячейки в форме параллело-

грамма являются I × A и J × A. В наших моделях рассматриваем УНТ с N = 30 и имеющим 

диаметр D= 11,75 Å и равновесным значением d = 3,088 Å, что можно сравнить с межплос-

костное расстояние графита равно 3,3 Å. 

УНТ достаточно большого диаметра могут иметь как цилиндрическую, так и сжатую равн
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овесную конфигурацию. В настоящей работе мы рассматриваем УНТ относительно неболь-

шого диаметра (N = 30, D = 11,75 Å), которые в ненагруженном состоянии имеют только кру-

говое стабильное состояние. 

РЕЗУЛЬТАТЫ 

 

 

(a) (b) (c) 

 

Рис. 2. Компоненты напряжения как функции абсолютного значения объемной деформации, |θ|=|εxx+εyy|, для 

случая одноосного сжатия по оси x (рис. 2a); для одноосного сжатия по оси у (рис. 2b) и для двухосного сжатия 

(рис. 2c). Синий и черный цвета используются для σxx и σyy соответственно. Нагрузка и разгрузка показаны 

сплошной и пунктирной линиями соответственно. 

 

 

Рис. 3. Структура пучка УНТ при различных абсолютных значениях объемной деформации |θ|=|εxx+εyy|, для слу-

чая одноосного сжатия по оси x (верхний ряд), для одноосного сжатия по оси у (средний ряд) и для двухосного 

сжатия (нижний ряд). 
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  ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Кривые растяжения, представленные на рис. 2, выглядят одинаково для всех трех 

исследованных схем нагружения, хотя можно заметить некоторые различия. При сжатии от 

исходного состояния примерно до |θ|=0,07 составляющие напряжения σxx и σyy практически 

равны. Это ожидается для случая двухосной нагрузки из-за гексагональной симметрии 

конструкции. С другой стороны, это совершенно необычно для одноосного нагружения 

упругого тела. Равенство σxx = σyy означает, что в данном режиме деформирования 

коэффициент Пуассона пучка УНТ при боковом сжатии практически равен 1, что находится 

на границе термодинамической устойчивости двумерного упругого материала. При |θ|<0,07 

структура пучка УНТ очень постоянна, все УНТ имеют одинаковую слегка деформированную 

форму поперечного сечения, причем это справедливо как для нагрузки, так и для разгрузки. 

Примитивная трансляционная ячейка кристаллов УНТ в этом режиме включает одиночные 

УНТ. 

Когда при нагружении величина деформации превышает порог около 7 %, начинают 

происходить структурные изменения и нарушается равенство между составляющими 

нормального напряжения из-за возникновения фазового перехода второго рода. При сжатии 

по оси x удвоение периода в обоих направлениях приводит к примитивной трансляционной 

ячейке, включающей четыре УНТ, см. рис. 3 (верхний ряд). При сжатии вдоль оси ординат и 

при двухосном сжатии происходит удвоение периода в одном направлении, и примитивная 

трансляционная ячейка включает две УНТ, см. рис. 3 (средний и нижний ряды). В этом режиме 

все УНТ имеют эллиптическое несхлопнувшееся поперечное сечение для всех трех схем 

нагружения. Что касается компонент нормального напряжения в этом режиме, то при сжатии 

вдоль оси x σxx < σyy, а при сжатии вдоль оси y и двухосном сжатии. При нагружении появление 

УНТ со схлопнувшимся поперечным сечением сопровождается внезапным падением 

компонент нормального напряжения (фазовый переход первого рода). Это падение имеет 

место при |θ|=0,13, 0,19 и 0,16 в случае сжатия по оси x, оси y и двухосного сжатия 

соответственно. Дальнейшее сжатие после сброса напряжения приводит к увеличению 

напряжения и увеличению доли разрушившихся УНТ. При разгрузке, примерно при |θ|=0,06, 

для всех трех схем нагружения структура пучков УНТ становится постоянной, так что полная 

разгрузка приводит к полному восстановлению исходной структуры. Различие структуры, 

наблюдаемое в определенном интервале деформации при одинаковых значениях деформации 

при нагрузке и разгрузке, является причиной появления петель гистерезиса, которые можно 

увидеть на рис. 2. Площадь петли дает энергию, рассеиваемую конструкцией за один цикл 

нагрузки-разгрузки. Эта энергия максимальна при сжатии по оси у и минимальна при 

нагружении по оси абсцисс. Можно заключить, что пучок УНТ при боковом сжатии действует 

как абсолютно упругий демпфер. Эффективность поглощения энергии максимальна при 

сжатии пучка УНТ перпендикулярно плотноуложенным рядам и является промежуточной при 

двухосном сжатии. Практическое проектирование упругих демпферов на основе пучков УНТ 

требует дальнейших исследований. В частности, важно анализировать влияние диаметра УНТ. 

Также во многих случаях производятся пучки многостенных УНТ. Заманчиво исследовать, 

являются ли они более эффективными поглотителями энергии по сравнению с однослойными 

УНТ. Эти проблемы станут темами будущих исследований. Изучение новых 2D-

наноматериалов, аналогичных графену, также имеет большое значение для разработки 

наноразмерных демпферов. 
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