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摘要   本文利用弹性力学预测了初始直径相同的两根自坍塌单壁碳纳米管的粘附问题，并
应用不完全椭圆积分给出了自坍塌碳纳米管黏附的几何构型，与分子力学模拟结果一致。
相对于圆形及小变形碳纳米管间的黏附，自坍塌碳纳米管间的黏附接触面积更大，界面黏
附强度更强，可有效提高碳纳米管束增强复合材料中复合增强相内部的界面粘结性能。 
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一、 引言 
碳纳米管(CNT)，作为一种特殊的材料，自从 Ijima 发现以来，其力学、化学和物

理等性能引起了人们广泛的研究兴趣，并发现 CNT 在纳米机电系统(NEMS)、多功能复

合材料、超级电容等方面具有很大的应用前景。 
对于单壁碳纳米管(SWNT)，当其直径比较小时，其截面形状一般为圆形；随着其

直径的增大，SWNT在外界扰动影响下极易失稳，而发生自坍塌。在CNT阵列的制备过

程中，由于范德华力的影响，相邻CNT间极易发生自黏附现象。CNT间的自黏附一方面

不利于规则碳纳米管阵列的生成，另一方面又对纳米管束的形成具有决定性的意义。如

何描述CNT间的黏附行为成为很多科研工作者关心的问题。为了简便，在一些研究中

SWNT被直接假设为刚体圆柱壳模型[1]，而已有理论及分子动力学研究表明，当SWNT
直径达到 20Å后，径向变形的影响已不容忽略。Tang等人[2]利用弹性理论研究了径向小

变形条件下SWNT的黏附问题，但其模型对于自坍塌SWNT的黏附不再适用。最近，Zhang
等人[3]直接制备出了坍塌CNT含量达到 50%的阵列。SWNT发生自坍塌后，其自身管壁

间黏附亦会对自坍塌SWNT间的黏附造成很大影响，如何刻画其黏附结构的形状以及结

构界面黏附强度的影响因素，需要建立一个新的模型。 
基于最小势能原理，本文利用变分方法建立了相邻坍塌 SWNT 间黏附的控制方程

及相应的边界条件，给出了描述两个坍塌 SWNT 黏附几何构型的方程，理论分析了坍

塌构型、黏附尺寸及界面黏附强度的影响因素。进一步开展了分子力学模拟研究，理论

预测与分子力学计算结果一致。 
 

二、 弹性模型及精确解 
如图(1a)所示，两根初始直径相同的坍塌 SWNT 相互接触，其自黏附长度为 2a，管

间黏附长度为 2b。黏附平板间距分别为 1 2,d d 。由于系统的对称性，我们只分析如图(1b)
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所示的 1/4 模型。 

   
(a) 黏附在一起的两根坍塌 SWNT 构型      (b) 1/4 模型及相应坐标 

图 1 坍塌 SWNT 粘附模型 

系统总势能为 
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其中， D 为石墨烯的等效弯曲刚度；W 为界面黏附能； L 为 CNT 长度； , dg v wu u 分别为

石墨烯形成能密度及局部范德华能密度。除去黏附区的黏附能，局部范德华能，非黏附
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利用变分原理及变量代换方法，我们给出了其形状曲线： 

 
{ }

0 0

0 0 0) (

2 (cos 2 cos 2 )cos

1 [ ( , 2 ] 2[ ( , 2 ] si, 2 ) ) ( n,2 )

kx a

F k F k EE k k

θ θ φ
α

θ θ θ θ φ
α

− −

= + −

− −
 (2) 

 
{ }

0 0

0 0 0

2 (cos 2 cos 2 )sin

1 [ ( , 2 ] 2[ ( , 2 ] cos) ( , 2 ) ) ( , 2 )

ky

F k E kkF k E

θ θ φ
α

θ θ θ θ φ
α

− −

= −

+ −
 (3) 

 2

3 ,
4 (2 1)

W
D k

α =
−

2

0
2 1arcsin

3
kφ −

=  (4) 

 0
0

1 sin1 1arcsin
2 2k

φ
θ

−
= , 0

3
1 sin1[ arcsin ]

2
1

2k
φ

θ π
+

= +  (5) 

其中 ( , )E k θ , ( , )F k θ 是第一类及第二类不完全椭圆积分。 
当 R 给定后，利用相应的几何边界条件即可求出其几何构型。理论预测的构型与分

子力学的模拟结果符合得很好。与圆形及小变形 SWNT 间的黏附强度比较可以发现，

自坍塌进一步增强了 SWNT 间的黏附接触面积。 
 

三、 结论 
本文建立了初始直径相同的两根坍塌 SWNT 粘附接触模型，解析得到了其几何构

型，并且理论结果与分子力学模拟结果一致。相对于圆形及小变形 SWNT 间的黏附，

自坍塌使碳管间产生了更大的接触面积，界面黏附强度更大，可有效提高碳纳米管束增

强复合材料中复合增强相内部的界面粘结性能。 
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