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Моделювання осциляторiв на основi вуглецевих нанотрубок

методом молекулярної динамiки

Р.I.Грицькiв

Анотацiя. Методом класичної молекулярної динамiки проведено
вивчення осцилятора, збудованого на основi двошарової карбонової
нанотрубки (9, 0)@(18, 0) довжиною 21Å. Отримано залежностi ам-
плiтуди та частоти коливань вiд часу у дiапазонi температур вiд 10K
до 225K, якi вказують на зв’язок тертя з порушенням геометрiї си-
стеми. Дослiджено внутрiшню динамiку та виявлено наведення по-
здовжнiх коливань у нанотрубках, що складають осцилятор.

Simulation of oscillators based on carbon nanotubes

R.I.Hrytskiv

Abstract. Classical molecular dynamics simulations were used in a
study of an oscillator, based on a (9, 0)@(18, 0) double-walled carbon
nanotube of 21Å length. The obtained dependencies of amplitude and
frequency on time in the range from 10K to 225K point out the distor-
tions of system geometry as the main cause of friction. Internal system
dynamics was studied, and an induction of longitudinal vibrations in
nanotubes constituting the system were observed.
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1. Вступ

Iдея нанотехнологiї, з’явившись у 80-х роках минулого столiття, про-
довжує втiлюватись у дiйснiсть. Сьогоднi ця галузь уже розвинулась,
стала однiєю iз провiдних та впроваджує новi iдеї у науку та технiку,
змiнюючи картину свiту. Впродовж останнiх рокiв досягнуто визна-
чних результатiв, що наближають нас до нової ери [1], невiд’ємна
частина якої — наномеханiка.

Iснує велика кiлькiсть проектiв механiчних систем у наномасшта-
бi [2], багато пристроїв вже збудовано у лабораторiях. Карбон —
основна складова цих систем, вуглецевi структури — їх компонен-
ти. Тому нанотрубки, пiсля їх вiдкриття у 1991 [3], стали важливою
складовою спочатку у проектах, а потiм — у реалiзацiях наномеханi-
ки. Причина такого широкого застосування нанотрубок — винятковi
механiчнi [4, 5] та електричнi [6, 7] властивостi.

Наномеханiка потребує пристроїв, якi виконують функцiю уру-
хомлення її компонент, служать моторами, якi перетворювали б пев-
ний вид енергiї у рух компонент механiчної системи. Таку деталь
можна збудувати скомбiнувавши наноосцилятор [2, 8–12] та нано-
актуатор [2]. Наноосцилятор — коливальний елемент на основi ба-
гатошарової нанотрубки — вагомий не лише у якостi джерела руху
наномеханiки: вiн використовується у iнших проектах наносистем та
важливий для дослiдження процесiв тертя у наноструктурах.

Дослiдження наноосциляторiв проводяться лише теоретично та
шляхом комп’ютерного моделювання, оскiльки цi пристрої ще не
створенi на практицi. Симуляцiї таких систем вже проводились ра-
нiше [8–12], але у висновках цих дослiджень iснують розбiжностi, а
деякi аспекти динамiки ще не вивчалися. У цiй роботi продовжено
вивчення осциляторiв на нанотрубках.

2. Нанотрубки: геометрiя, властивостi, застосуван-

ня

2.1. Геометрiя нанотрубок

З метою висвiтлити питання про структуру одношарової нанотрубки
(НТ) розглянемо шар, утворений атомами, котрi знаходяться у ву-
злах гексагональної решiтки. Таку структуру називають графеном, i
вона присутня у природi як шар кристалу графiту, утворений атома-
ми карбону, що зв’язанi ковалентною взаємодiєю. Загалом такi шари
можуть утворюватись рiзними атомами (не лише атомами вуглецю),
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Рис. 1. Шар кристалу графiту (графен). a1, a2 — одиничнi вектори,
c — вектор трансляцiї, b — основний вектор НТ, θ — кут хiральностi.

якi здатнi поєднуватись ковалентним зв’язком з sp2-гiбридизацiєю
(наприклад, Al+N). Позицiя кожного атома у такому шарi може бу-
ти задана двома цiлими числами n i m [2, 13, 14]:

c = na1 + ma2, (2.1)

де c — вектор розташування атома, a1, a2 — одиничнi вектори гра-
фену (рис.Ъ1). НТ, що описується парою iндексiв хiральностi m i
n, утворюється з площини графену, якщо згорнути її в цилiндр так,
щоб попередньо обраний вектор c перетворився у коло, яке є попе-
речним перерiзом новоутвореної НТ. Пара iндексiв хiральностi пов-

Рис. 2. НТ рiзної хiральностi: злiва — (10, 0), посерединi — (5, 5),
справа — (8, 5)
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нiстю описує НТ: з них можуть бути розрахованi будь-якi iншi її
геометричнi характеристики. Радiус НТ може бути розрахований з
формули

R =
|c|
2π

=
a0

√
n2 + nm + m2

2π
, (2.2)

де a0 — довжина одиничного вектору графену. Кут хiральностi, що
визначається як кут мiж векторами a1 та c, рiвен

θ = arccos
2n + m√

n2 + nm + m2
. (2.3)

Очевидно, що НТ — одновимiрний кристал. Довжина його елемен-
тарної комiрки

b =

√
3a0

√
n2 + nm + m2

НСД(2m + n, 2n + m)
. (2.4)

Оскiльки графен володiє вiссю симетрiї шостого порядку, унi-
кальнi лише тi НТ, для яких θ лежить у межах вiд 0 до π

3 . НТ з
iндексами хiральностi виду (n, n), НТ типу “крiсло” (“armchair”), та
(n, 0), типу “зигзаг” (“zigzag”), нехiральнi, а всi решта — хiральнi.

НТ можуть мати велику кiлькiсть шарiв. Особливо важливi дво-
шаровi нанотрубки (ДШНТ). Одношаровi НТ (ОШНТ) є одновимiр-
ними кристалами, а ДШНТ мають таку властивiсть лише, коли вiд-
ношення довжин елементарних комiрок зовнiшньої та внутрiшньої
нанотрубок bin/bout — рацiональне число.

2.2. Класифiкацiя двошарових нанотрубок зi спiвмiрними

шарами

При переходi вiд ОШНТ до розгляду ДШНТ кiлькiсть можливих
класiв НТ сильно зростає, що приводить до проблем при спробах
пов’язати їх з результатами дослiджень та при виборi трубок для
подальшого вивчення. З метою розв’язати схожi проблеми створе-
но класифiкацiю ДШНТ зi спiвмiрними шарами [13, 14]. Як видно
зi спiввiдношень (2.3) та (2.4), всi шари НТ з iндексами хiрально-
стi виду (kf, kg), де k — натуральне число, володiють однаковими
довжинами елементарних комiрок та кутами хiральностi. Таку мно-
жину шарiв, для якої f та g — взаємопростi, називатимемо класом
еквiвалентностi, пару чисел f , g — iндексами хiральностi класу, а k —
iндексом дiаметру шару. Класи з iндексами хiральностi (f, g) i (g, f)
вважатимемо рiзними. Рiзниця радiусiв шарiв (k1f, k1g) та (k2f, k2g)
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з iндексами дiаметру k2 > k1, що належать до одного класу еквiва-
лентностi

∆R =
a0∆k

2π

√

f2 + fg + g2 (2.5)

залежить лише вiд рiзницi ∆k = k2 − k1. На основi таких тверджень
можна зробити висновок про iснування для кожного класу еквiва-
лентностi сiмейства НТ з однаковими вiдстанями мiж шарами, що
вiдповiдає рiзницi iндексiв дiаметру.

Згiдно з даними про синтез НТ, рiзниця радiусiв шарiв у ДШНТ
лежить у межах 3.3Å < ∆R < 3.7Å, що вiдповiдає енергетично ви-
гiдним конфiгурацiям. Якщо накласти такi умови, можна скласти
таблицю класiв ДШНТ, якi її задовольняють (табл. 1). У списку при-
веденi усi сiмейства НТ, для яких така умова виконується, їх iснує
лише шiсть, при чому усi вони характеризуються малими iндексами
хiральностi. Всi iншi НТ, що не мiстяться у сiмействах з таблицi, не
вiдповiдають накладенiй умовi. При цьому слiд зазначити, що НТ
з iндексами (f, g) i (g, f) мають однаковi розмiри, тому до кожного
табличного класу додається ще один “дзеркальний”.

Далi класифiкацiю поширено на спiвмiрнi ДШНТ iз шарами з рi-
зних класiв еквiвалентностi [13,14]. Вiдстань мiж шарами спiвмiрних
трубок (f1k1, g1k1) та (f2k2, g2k2) можна записати

∆R =
a0

2π

√

f2
2 + f2g2 + g2

2

(

k2 − k1
p

q

)

, (2.6)

де p/q = b1/b2. Аналогiчно можна говорити про сiм’ї ДШНТ, якi ви-
значаються парою класiв хiральностi та рiзницею радiусiв, в межах
яких iснують НТ з iндексами дiаметру

k
(i)
1 = k

(0)
1 + lq, k

(i)
2 = k

(0)
2 + lp, (2.7)

(f, g) ∆k ∆R, Å b, Å θ◦

(1, 0) 9 3.5 4.23 0.00
(1, 1) 5 3.37 2.44 30.00
(3, 2) 2 3.39 18.44 23.41
(4, 1) 2 3.56 6.46 10.89
(7, 3) 1 3.45 37.60 17.00
(8, 1) 1 3.32 36.14 5.82

Табл. 1. Сiмейства ДШНТ з мiжшаровим промiжком у межах 3.3Å <
∆R < 3.7Å.
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де k
(0)
1 , k

(0)
2 — iндекси дiаметру для будь-якої ДШНТ, що належить

до сiм’ї, а l — цiле число. Отже, сiм’я ДШНТ може бути означена за
допомогою шести чисел — (f1, g1, k

(0)
1 , f2, g2, k

(0)
2 ).

2.3. Механiчнi властивостi нанотрубок

Дослiдження механiчних властивостей НТ проводяться в основному
для ОШНТ, якi наближено можна описати як цилiндричнi оболон-
ки [4]. Основними параметрами, що характеризують таку оболонку,
є модуль Юнга E та коефiцiєнт Пуасона ν, решта характеристик,
таких як жорсткiсть до згину та iншi, виражаються через них.

Найбiльш вдалий розрахунок модуля Юнга для ОШНТ рiзної
хiральностi був проведений методом молекулярних орбiталей, його
результати наведенi у табл. 2.

Як видно з табличних даних, механiчнi параметри НТ слабо за-
лежать вiд iндексiв хiральностi. Значення модуля Юнга приблизно
на два порядки перевищує його величину для сталi та мiдi, яка ста-
новить 10− 30ГПа. Це обумовлено ковалентними зв’язками у НТ та
вiдсутнiстю дефектiв у трубках. Експериментальнi вимiрювання мо-
дуля Юнга вiдповiдають отриманим теоретично для усiх дослiджу-
ваних зразкiв крiм НТ, вирощених методом CVD (chemical vapour
deposition), якi характеризуються високою концентрацiєю дефектiв.

Досi йшлося про пружнi параметри щодо поздовжнiх деформа-
цiй. Експерименти та розрахунки показують, що при поперечних де-
формацiях НТ володiють значно меншою жорсткiстю та схильнi до
сильної змiни форми поперечного перерiзу навiть при вiдносно ма-
лих навантаженнях.

Важливою характеристикою НТ є мiцнiсть на розрив. Експери-
менти зi джгутами трубок показують, що вона рiвна 45±7ГПа. Отри-
мане значення у 20 разiв перевищує вiдповiдну величину для сталей
пiдвищеної мiцностi. При сильних розтягах НТ, а особливо за ви-
соких температур, проявляється виняткова пластичнiсть цих стру-
ктур: величина розтягу при розривi може сягати сотень вiдсоткiв

(n, m) (10, 0) (6, 6) (10, 5) (10, 10) (20, 0) (15, 15)

R, Å 3.95 4.10 5.17 6.80 7.85 10.17
ν 0.275 0.247 0.265 0.256 0.270 0.256
E, ТПа 1.22 1.22 1.25 1.24 1.26 1.25

Табл. 2. Механiчнi параметри ОШНТ отриманi методом молекуляр-
них орбiталей.
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(при температурi ≈ 2000K).
Беручи до уваги низьку масу НТ, стає очевидною перспектив-

нiсть цих структур при розробцi нових матерiалiв та механiчних
систем. Якщо до зазначених вище властивостей додати виняткову
форму та правильнiсть структури НТ, вони стають iдеальними еле-
ментами для побудови наномеханiчних пристроїв.

2.4. Взаємодiя мiж шарами двошарових нанотрубок

Механiка наноосциляторiв визначається взаємодiєю мiж шарами НТ,
що його складає, тому важливо розглянути взаємодiю шарiв у бага-
тошарових НТ детальнiше [2,13,15]. Для ДШНТ з iндексами хiраль-
ностi виду (n, Ъ0)@(m, Ъ0) та (n, Ъn)@(m, Ъm) розрахованi розклад
потенцiалу взаємодiї шарiв у ряд Фур’є, що має наступний вигляд:

U(z, φ) =

∞
∑

M,K(odd)=1

αM
K cos

(

2π

b
Kz

)

cos
(nm

N
Mφ

)

sin2
(πnm

2N2

)

+

∞
∑

M,K(even)=0

βM
K cos

(

2π

b
Kz

)

cos
(nm

N
Mφ

)

, (2.8)

де z i φ — осьове змiщення та вiдносний кут повороту шарiв ДШНТ,
N — найбiльший спiльний дiльник n та m, b — довжина елементарної
комiрки ДШНТ (розглядаються лише ДШНТ зi спiвмiрними шара-
ми). Описана функцiя, звичайно, перiодична; у межах областi одного
перiоду вона мiстить мiнiмум, максимум та два сiдла. Величини кое-
фiцiєнтiв розкладу αM

K , βM
K експоненцiально спадають зi зростанням

номеру гармонiки. Як наслiдок швидкого спадання членiв ряду, мо-
жна обмежитись лише першими двома членами:

U(z, φ) = U0 −
∆Uφ

2
cos

(

2nm

N
φ

)

− ∆Uz

2
cos

(

4π

b
z

)

, (2.9)

де U0 — середня енергiя взаємодiї шарiв, ∆Uφ та ∆Uz — енергетичнi
бар’єри щодо осьового зсуву та обертання шарiв.

У бiльшостi нехiральних ДШНТ iснують несумiснi обертовi си-
метрiї, внаслiдок чого величина обертального бар’єру ∆Uφ мала. У
таких випадках енергiя практично не залежить вiд кута повороту та
може бути записана:

U(z, φ) = U0 −
∆Uz

2
cos

(

4π

b
z

)

. (2.10)
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Рис. 3. Енергетичнi рельєфи взаємодiї шарiв ДШНТ для малого (злi-
ва) та високого (справа) значень ∆Uφ

Iснують лише двi пари ДШНТ зi значними обертальними бар’є-
рами: (5, 5)@(10, 10) та (9, 0)@(18, 0). Енергетичнi рель’єфи взаємодiї
шарiв ДШНТ у випадках малого та великого значень ∆Uφ зображенi
на Рис. 3.

2.5. Осцилятори на основi двошарових нанотрубок

На основi НТ можлива побудова осциляцiйних систем рiзних ти-
пiв у залежностi вiд конфiгурацiї елементiв системи. Найпростiшою
та найбiльш перспективною з точки зору застосування є осциляцiй-
на система, складена з концентричних НТ. Функцiональнiсть таких
осциляторiв доводться експериментом Камiнгса та Зетла (Cummings
and Zettl) [16].

На дослiдi розглядалася багатошарова НТ, зовнiшнi шари якої
зрiзалися з одного кiнця (рис. 4), а iнший кiнець закрiплювався.
Внутрiшнi шари витягувалися назовнi за допомогою манiпулятора;
далi манiпулятор вiдводили, i, як наслiдок, спостерiгалося швидке
повернення системи у початковий стан, очевидно, пiд дiєю неcком-
пенсованих сил Ван-дер-Ваальса. Теоретичнi оцiнки показали, що
подiбний рух повинен характеризуватися надзвичайно низьким тер-
тям. На основi цих спостережень була запропонована конструкцiя
телескопiчного наноосцилятора з низьким коефiцiєнтом затухання,
що рухатиметься пiд дiєю ван-дер-ваальсiвських сил.
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Рис. 4. (a) Схема дослiду Камiнгса та Зетла: A — початкове поло-
ження, B — етап витягування внутрiшнiх шарiв, C — повернення
осердя у стартову позицiю. (b) осциляцiйна система, збудована на
принципi, виявленому у експериментi — наноосцилятор.

3. Деталi моделювання, результати, висновки

3.1. Методика симуляцiй

Моделювання осциляторiв проводилось методом класичної молеку-
лярної динамiки [17–19] з використанням пакету DL_POLY [20].

Дослiдження проводились iз двошаровою нанотрубкою, яка ре-
презентує найпростiший випадок, що, проте, зберiгає всi риси систе-
ми. Таким чином бiльшiсть результатiв нашого дослiдження спра-
ведливi i для багатошарових наноосциляторiв, оскiльки їх динамiка
обумовлюється взаємодiєю лише сусiднiх шарiв.

Як було описано у (2.2), на практицi зустрiчаються лише тi
ДШНТ рiзниця радiусiв яких знаходиться у дiапазонi 3.3Å < ∆R <
3.7Å. У роботi [8] показано, що коливання у системах з надто вели-
кою рiзницею радiусiв проходять зi значним тертям та швидко зату-
хають; з iншого боку ДШНТ з рiзницею ≈ 3.3Å зустрiчаються вiдно-
сно рiдко через високу енергiю таких систем. Ставлячи собi за мету
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дослiдити стабiльнi коливання ДШНТ, якi у майбутньому можуть
бути порiвнянi з експериментом, необхiдно обрати наноосцилятор з
∆R ≈ 3.5Å. На пiдставi таких мiркувань для дослiдження було ви-
брано пару ахiральних нанотрубок (9, 0)@(18, 0). Довжина обох НТ
— 21Å.

У початковий момент симуляцiї система нерухома, трубки вiдхи-
ленi вiд положення рiвноваги на вiдстань ≈ 10Å (рис. 5). Зовнiшня
НТ не закрiплювалась з метою збереження чистоти експерименту:
будь-яка фiксацiя атомiв привела б до порушення механiзму тертя,
що пов’язаний з їх коливаннями, а отже спотворила б динамiку коли-
вань системи загалом. Перiодичнi умови у системi вiдсутнi, оскiльки
вона скiнченна. Моделювання вiдбувалося у мiкроканонiчному ан-
самблi, що дало змогу прослiдкувати процес перетворення енергiї
поступального руху НТ у енергiю теплових коливань атомiв.

Рис. 5. Наноосцилятор у початковiй позицiї перед симуляцiєю.

Система приходила до рiвноважного стану протягом перших 400
крокiв; у цей час проводилось перемасштабування швидкостей для
досягнення бажаної початкової температури. Далi проводилися не-
обхiднi спостереження та вимiри. Крок iнтегрування по часу взято
типовим для схожих систем — 1фс, тривалiсть симуляцiї – 1нс. Рi-
зниця мiж максимальним та мiнiмальним значеннями енергiї систе-
ми впродовж симуляцiї склала 5 · 10−3%.

Для опису ковалентних зв’язкiв мiж атомами карбону в межах
НТ використано потенцiал Терсофа [21–23], придатнiсть якого пере-
вiрено багатьма схожими дослiдженнями, серед яких [2, 8, 9]. Ван-
дер-ваальсiвську взаємодiя мiж шарами ДШНТ описано за допомо-
гою потенцiалу Ленарда-Джонса з константами ε = 51.2K, σ = 3.35Å
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[17].
Координати та швидкостi НТ розраховувалися як вiдповiднi ха-

рактеристики їх центрiв мас. Виходячи iз залежностей координат вiд
часу проводився розрахунок частоти та амплiтуди коливань. Також
обчислювалася довжина внутрiшньої НТ, яка бралася як вiдстань
мiж центрами гексагонiв на протилежних кiнцях трубки.

3.2. Результати та висновки

У проведених симуляцiях спостерiгалися стабiльнi коливання осци-
лятора (рис. 6): нанотрубки залишались спiввсiними, що вiдповiдає
результатам [8]; НТ не оберталися, вiдповiдно до вiдсутностi хiраль-
ностi.

Рис. 6. Залежнiсть змiщення мiж шарами ДШНТ вiд часу.

На рис. 7 наведено залежностi амплiтуди коливань осцилятора
вiд часу при рiзних температурах. Рух осцилятора вiдбувається з
повiльним загасанням, що характерно для цих систем та виявле-
но експериментально [16] i пiд час моделювання [8–12]. Загасання
стає сильнiшим при пiдвищеннi температури системи, що дозволяє
висунути гiпотезу про природу механiзму розсiяння енергiї пiд час
коливань: втрата енергiї коливань системи як цiлого вiдбувається че-
рез порушення геометрiї НТ при теплових коливаннях атомiв, що у
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свою чергу приводить до порушення енергетичних поверхонь взаємо-
дiї шарiв та викликає подальше посилення теплового руху окремих
атомiв. Пара НТ (9, 0)@(18, 0) спiвмiрна, тому сила тертя мiж ни-
ми значна навiть при вiдсутностi теплових коливань [13]; очевидно,
це також робить внесок у силу тертя мiж трубками, який, проте,
вiдчутний лише при низьких температурах.

Рис. 7. Залежностi амплiтуди коливань наноосцилятора вiд часу для
рiзних значень початкової температури.

Частота коливань наноосцилятора зростає протягом симуляцiї
(тривалiстю 1 нс): вiд 115 ГГц на початку до 120 ГГц укiнцi для
10 К, вiд 115 ГГц до 140 ГГц для 50 К та вiд 115 ГГц до 175 ГГц
для 225 К; цей ефект посилюється при зростаннi температури. Вище-
описаний результат повнiстю узгоджується з дослiдженнями [8–11].
Зростання частоти можна пов’язати iз загасанням коливань: зi зро-
станням швидкостi загасання при вищих темепературах змiна часто-
ти вiдбувається швидше. У роботах [24,25] отримано спiввiдношення
для оцiнки частоти, котре для даного випадку можна записати:

f =
1

4

√

Π

2mcL∆
, (3.1)

де Π — середня енергiя взаємодiї Ван-дер-Ваальса мiж атомом вну-
трiшньої трубки та зовнiшньою трубкою, mc – маса атома вуглецю,
L — довжина трубок, ∆ — амплiтуда коливання. Застосування та-
кої формули до розглянутого осцилятора дає значення початкової
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частоти ≈ 100 ГГц, що узгоджується з результатами проведених си-
муляцiй. Наведена формула також iлюструє зв’язок мiж тертям та
зростанням частоти, оскiльки з неї випливає f ∼ 1√

∆
.

Проведенi розрахунки залежностi довжини внутрiшньої НТ вiд
часу показали наявнiсть для неї поздовжнiх коливань з частотою,
що вдвiчi перевищує частоту коливань осцилятора (рис. 8). Вiбрацiї
внутрiшньої трубки можна пояснити як викликанi коливаннями си-
стеми загалом: у крайнiх точках коливального руху на внутрiшнiй
шар ДШНТ дiятиме неоднорiдна по осi НТ сила Ван-дер-Ваальса,
яка спричинятиме деформацiю внутрiшньої НТ. Розтяг трубки вiд-
бувається двiчi за перiод, а тому частота наведених у трубцi коли-
вань рiвна подвiйнiй частотi осцилятора. Аналогiчне вiдбувається i
для зовнiшнього шару. Описане явище зумовлює перiодичну пове-
дiнку амплiтуди коливань системи як цiлого.

Рис. 8. Довжина внутрiшньої НТ у залежностi вiд часу.
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