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Методом молекулярной динамики исследуется влияние 
температуры на теоретическую прочность углеродных 
нанотрубок (УНТ) типа «зигзаг» и «кресло» при одно-
осном растяжении. Рассматривается влияние дефектов 
Стоуна-Троуэра-Уоллеса (СТУ) на критическую степень 
деформации УНТ. Установлено, что критическая сте-
пень деформации бездефектных УНТ типа «кресло» на 
66% больше прочности УНТ типа «зигзаг» при нулевой 
температуре, а при 2400 K эта разница составляет 16%. 
Существенное снижение величины критической дефор-
мации УНТ из-за введения дефектов СТУ наблюдается 
лишь при температурах близких к 0 K.
Ключевые слова: теоретическая прочность, углеродная нано-
трубка, молекулярная динамика.

Critical tensile strain attainable in carbon nanotubes (CNT) 
is estimated by means of molecular dynamics simulations at 
various temperatures and for two types of CNT – «zigzag» and 
«armchair». Effect of Stone-Thrower-Wales (STW) defects on 
critical tensile strain is also examined. It is established that 
at zero temperature critical strain of defect-free «armchair» 
CNT is 66% higher than that of «zigzag» CNT, while at 
2400 K this difference decreases down to 16%. Significant 
influence of STW defects on critical strain is reported only 
for temperatures close to 0 K.

Keywords: theoretical strength, carbon nanotube, molecular 
dynamics simulation.

1.Введение

Углеродные нанотрубки (УНТ) обладают очень высо-
кой прочностью и уникальными электромеханически-
ми свойствами, благодаря чему они широко исследу-
ются в настоящее время. С помощью просвечивающей 
электронной микроскопии установлено, что УНТ могут 
иметь максимальную прочность на растяжение (σкр) 
равную 110 ГПа при модуле Юнга (E) равном 1,1 ТПа [1]. 
Благодаря уникально высокой прочности УНТ исполь-
зуются для создания композиционных материалов, что 
позволяет повысить прочностные свойства матрицы 
композита. Так в работе [2] установлено, что добавле-
ние 1% УНТ в полистирол, основанный на композитных 
пленках, приводит к увеличению прочности на 25%.

Наиболее распространенным методом теоретическо-
го изучения свойств наноразмерных материалов, в том 
числе нанотрубок, является компьютерное моделиро-
вание, в частности, расчеты методами ab initio и моле-
кулярной динамики (МД) [3-8]. С помощью атомисти-

ческого моделирования в работе [3] авторы показали, 
что УНТ типа «кресло» обладают большей прочностью 
на сдвиг, чем УНТ типа «зигзаг». Качественно аналогич-
ные результаты были представлены в работе [4] для УНТ 
подвергнутых одноосному растяжению. При одноосном 
сжатии, однако, УНТ типа «зигзаг» имеют большую про-
чность, чем УНТ типа «кресло» [4].

Такие факторы как дефекты кристаллической струк-
туры и температура могут оказывать существенное 
влияние на прочность наноматериалов и наноизделий. 
Экспериментальные исследования нанотрубок пока-
зали, что наиболее часто встречающимися дефектами 
являются вакансии [8] и дефекты Стоуна-Троуэра-Уол-
леса (СТУ) [9,10]. Вакансионный дефект образуется при 
удалении одного атома углерода из УНТ, а дефект СТУ 
образуется при развороте одной ковалентной связи на 
90 градусов, что приводит к образованию двух пар семи-
угольно-пятиугольных карбоновых колец (или дефект 
5-7-5-7, см. рис.2). В работах [11-13] было показано, что 
вакансии снижают критические напряжение и деформа-
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цию в среднем на 35% и 20%, соответственно. Прочность 
при одноосном растяжении УНТ типа «кресло» с дефек-
том СТУ при разных температурах и скоростях дефор-
мации изучалась в работе [14]. Было обнаружено, что с 
ростом температуры прочность и критическая степень 
деформации УНТ снижаются, аналогичное поведение 
наблюдалось при возрастании скорости деформации. 
Однако при растяжении вдоль направления «зигзаг», 
как это было обнаружено в работе [15], прочность ли-
ста графена с дефектом СТУ остается равной прочности 
бездефектного графена, в то время как введение дефек-
тов при растяжении графена в направлении «кресло» по 
прежнему приводило к заметному снижению прочности 
по сравнению с бездефектным случаем. Таким образом, 
можно ожидать, что и для УНТ влияние различных фак-
торов на прочность может также существенно разли-
чаться в зависимости от хиральности трубок.

В данной работе будет рассмотрено, как влияют де-
фекты СТУ двух различных ориентаций на прочность 
УНТ двух типов - «зигзаг» и «кресло». Будет также из-
учено влияние температуры на прочность, как бездефек-
тных УНТ, так и УНТ с различными типами дефектов 
СТУ.

2.Описание модели

В данной работе объектами исследования являются 
углеродные нанотрубки с хиральностью (20;20) и (35;0), 
соответствующие нанотрубкам типа «кресло» (УНТ-к) 
(рис.1, а) и типа «зигзаг» (УНТ-з) (рис.1, б) с параметром 
решетки . Радиус УНТ составлял . В 
направлении оси растяжения y, совпадающей с осью 
УНТ, задавались периодические граничные условия, а 
начальный размер расчетной ячейки в этом же направ-
лении равен . 

При изучении влияния дефектов в расчетную ячей-
ку вводились дефекты Стоуна-Троуэра-Уоллеса типа А 
(СТУ-А) и типа В (СТУ-В), представленные на рис.2 а и 
б, соответственно. Из рис.2 а и б видно, что ориентация 
дефектов относительно оси растяжения y различна, что 
может влиять на прочность УНТ.

Моделирование одноосного растяжения УНТ про-
водилось с использованием программного пакета для 

молекулярно-динамического моделирования LAMMPS 
[16]. Межатомное взаимодействие описывалось с помо-
щью потенциала AIREBO [17], включающего дальнодей-
ствующий потенциал Леннарда-Джонса и учитывающе-
го компоненты скручивания, что устраняет некоторые 
неточности потенциала REBO [18,19]. Уравнения движе-
ния атомов интегрировались методом Верле четвертого 
порядка точности с шагом по времени 1 фс.

Растяжение в процессе моделирования производи-
лось путем приложения равномерно возрастающей по 
времени деформации εyy расчетной ячейки в направ-
лении оси y, которое соответствовало в случае УНТ-к 
направлению «зигзаг», а в случае УНТ-з направлению 
«кресло». Остальные компоненты (кроме σyy) тензора 
напряжения поддерживались равными нулю с использо-
ванием процедуры Паринелло-Рамана. Скорость дефор-
мации была равна ἐyy =108 c-1.

Моделирование проводилось в диапазоне темпера-
тур от 0 K до 2400K с шагом 300K. В наших расчетах в ка-
честве нулевой температуры принималась температура 
10K. Это связано с тем, что в классической молекулярной 
динамике квантовые эффекты, проявляющие себя при 
температурах близких к абсолютному нулю, не учитыва-
ются. Чтобы снизить роль квантовых эффектов, но при 
этом не повысить влияние тепловых колебаний, темпе-
ратура деформации выбиралась достаточно низкой. От-

Рис.1. Структура бездефектных УНТ типа «кресло» (а) и типа 
«зигзаг» (б).

Рис.2. Структура дефектов Стоун-Троуера-Уоллеса типа А (а) и 
В (б) в структуре УНТ типа «кресло».

Материал Кол.деф.-тип 
деф.

 εкр,% (1- εкр/ ε
0

кр), %

УНТ-к 0 43,46 -
1-А 41,5 4,5

1-В 39,49 9
4-А 41,24 5

16-А 38,94 10
УНТ-з 0 26,04 -

1-А 24,75 5
1-В 23,49 10

Графен,
направление 

«зигзаг»

0 38 -
1-А 36 8
1-В 33 13

Графен,
направление 

«кресло»

0 32 -
1-А 32 -
1-В 32 -

Таблица 1. 
Прочность бездефектных УНТ и УНТ с дефектами СТУ при 
T=0K. Аналогичные данные для графена взяты из работы [15]. 
ε0

кр- это критическая степень деформации бездефектной УНТ 
того же типа при нулевой температуре.
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метим, что для каждого исследованного значения тем-
пературы было проведено 5 экспериментов, по которым 
осуществлялось усреднение критической деформации.

В расчетах определялась критическая степень дефор-
мации УНТ до разрушения εкр, величина которой соот-
ветствовала максимальной точке на кривой напряже-
ние-деформация ( )yy yyσ ε , полученной при растяжении 
УНТ.

3.Результаты моделирования
На рис.3 представлены кривые зависимости критиче-
ской сдвиговой деформации εкр от температуры для без-
дефектных УНТ типа «кресло» (пунктирная линия) и 
типа «зигзаг» (сплошная линия). Видно, что прочность 
УНТ снижается с ростом температуры по закону близ-
кому к линейному, однако скорость снижения зависит 
от их хиральности. При температуре 0K εкр у УНТ-к на 
66% ниже, чем у УНТ-з, а при 2400K εкр бездефектной 
УНТ типа «кресло» на 16% ниже, чем типа «зигзаг». 
Отметим, что в работе [20] для УНТ типа «зигзаг» при 
использовании аналогичного потенциала межатомного 
взаимодействия было получено εкр=23%, что хорошо со-
гласуется со значением, полученным в результате наших 
расчетов − 26%. Для УНТ типа «кресло» подобного срав-
нения критической деформации привести нельзя, так 

как в работах [4,14] при моделировании использовались 
достаточно упрощенные потенциалы, чем можно объя-
снить полученные с их помощью значения критической 
деформации практически в 2 раза ниже, чем в настоя-
щей работе − εуу=43,5%.

В таблице 1 представлена прочность при 0 K безде-
фектных УНТ в сравнении с прочностью УНТ, содер-
жащих дефекты, так же приведены аналогичные дан-
ные, полученные в работе [15] при растяжении графена. 
Отметим, что как и в работе [4] критическая степень 
деформации нанотрубки типа «зигзаг» ниже, в нашем 
случае практически в два раза, чем прочность УНТ типа 
«кресло». Критическая деформация графена растянуто-
го в направлении «кресло» так же выше, чем растяну-
того в направлении «зигзаг» (таблица 1). Однако про-
чность УНТ-к больше прочности графена, направление 
«кресло» на 12%, а εкр  нанотрубки типа «зигзаг» меньше 
прочности графена направление «зигзаг» на 19%. Из та-
блицы 1 видно, что снижение прочности УНТ с дефек-
тами наблюдается при введении любого типа дефектов 
СТУ и при любом направлении растяжения нанотруб-
ки. Однако этого эффекта не наблюдалось при растяже-
нии листа графена с дефектами СТУ вдоль направления 
«зигзаг» [15] (таблица 1). Отметим, что при растяжении 
нанотрубки типа «кресло» введение дефектов СТУ при-
водит к меньшему снижению прочности (4,5% или 9%), 
чем при растяжении УНТ-з с дефектами (5% и 10%). 
Из таблицы 1 выберем два крайних случая для оценки 
влияния температуры на прочность УНТ. Первый слу-
чай тот, где наименьшая критическая деформация, т.е. 
трубка типа «зигзаг» и дефект СТУ типа В, имеющий 
наибольшее влияние на прочность. Второй случай тот, 
где наблюдается наибольшая критическая деформация, 
это УНТ типа «кресло» и наименьшее влияние дефек-
та − дефект СТУ типа А. Первый случай будет обладать 
наименьшей критической деформацией, а второй − наи-
большей прочностью.

На рис.4 приведены кривые εкр (Т), полученные при 
растяжении нанотрубки с дефектом СТУ-В (сплошная 
кривая) и бездефектной нанотрубки (пунктирная кри-
вая), из которых видно, что введение дефекта приводит 
к заметному снижению прочности нанотрубки лишь 

Рис.3. Зависимость критической степени деформации εкр от 
температуры для бездефектных УНТ типа «кресло» (пунктир-
ная линия) и «зигзаг» (сплошная линия).

Рис.4. То же, что и на рис.3, но для УНТ типа «зигзаг» с дефектом 
СТУ типа В (сплошная линия). Для сравнения приведена пун-
ктирная кривая εкр (Т) для бездефектной УНТ типа «зигзаг».

Рис.5. То же, что и на рис.3, но для нанотрубки типа «кресло», 
содержащей 16 дефектов СТУ типа А (сплошная линия). Для 
сравнения приведена пунктирная кривая εкр (Т) для УНТ-к.
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при нулевой температуре. С ростом температуры разни-
ца между УНТ с дефектами и без них составляет менее 
0,5% (что сравнимо с погрешностью вычислений кри-
тической деформации), что можно объяснить локаль-
ным термоактивированным характером зарождения 
неустойчивости кристаллической решетки при повы-
шенных температурах.

Из таблицы 1 видно, что введение большого числа де-
фекта СТУ типа А в УНТ-к приводит к снижению ее аб-
солютного значения критической степени деформации 
на 10% по сравнению с бездефектной трубкой. В работе 
[21] было также установлено, что введение 20 дефектов 
СТУ приводит к заметному снижению прочности угле-
родной нанотрубки, однако данные получены при нуле-
вой температуре. 

На рис.5 представлена зависимость критической 
деформации от температуры УНТ-к, содержащей 16 
дефектов СТУ типа А (сплошная кривая), из которой 
видно, что повышение температуры приводит к сни-
жению прочности нанотрубки. Отметим, что скорость 
снижения прочности с ростом температуры у бездефек-
тной углеродной нанотрубки типа «кресло» происходи 
быстрее (пунктирная кривая на рис.5), чем у УНТ-к с 16 
дефектами СТУ типа А. Однако при температуре выше 
1200K снижение прочности УНТ-к идет примерно с той 
же скоростью, что и для нанотрубки типа «кресло» с де-
фектами.

Заключение

Методом молекулярно-динамического моделирова-
ния исследовано влияние температуры на прочность 
бездефектных углеродных нанотрубок и нанотрубок с 
дефектами Стоуна-Троуэра-Уоллеса. Установлено, что 
с ростом температуры критическая деформация безде-
фектных УНТ снижается по закону близкому к линей-
ному, но скорость снижения εкр  у УНТ типа «кресло» 
выше, чем у УНТ типа «зигзаг». Введение дефектов СТУ 
приводит к снижению критической степени деформа-
ции только при нулевой температуре, при больших тем-
пературах величина прочности углеродных нанотрубок 
с дефектами практически не отличается от прочности 
бездефектных УНТ.

Работа была поддержана грантом РФФИ 12-02-31519 
мол_а.
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