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摘 要

随着科技日新月异的发展，纳米科学作为本世纪的一门前沿科学，起到了举足轻重的作用。纳米材料所具有的一些独特性能，为下一代性能卓越且构造精细的仪器件的开发提供了可能。本文以当下研究热门的纳米机电系统为对象，提出了基于两种不同材料设计的纳米振荡器—传统的双壁碳纳米管(Carbon Nanotube, CNT)振荡器和新型的双壁异质CNT@MoS2纳米管振荡器。并采用经典的分子动力学方法，研究了纳米振荡器的振荡行为特性以及相关参数对其振荡行为的影响，其主要研究内容如下：
此次在对扶手椅型@锯齿型的双壁碳纳米管体系的研究中，本文首次提出了一种全新的方法—螺旋上升法，即通过给扶手椅型的内管施加一个螺旋上升长度以此来改善内管的振荡行为。运用分子动力学模拟的方法，分析了不同大小的螺旋上升长度对内管振荡稳定性、振荡幅度和振荡频率的影响。研究发现内管的振荡行为对螺旋上升长度很敏感。扶手椅型的内管在逐渐增加螺旋上升长度后，其轴向的自激发振荡行为有所改善，且当扶手椅型的内管所具有的螺旋上升长度大小为1nm时，在800ps后，它能保持稳定的振荡且其振荡的平衡位置与初始时刻的位置也能相互匹配。通过此次模拟，我们发现可以给扶手椅型的内管施加一个合适的螺旋上升长度来设计一种稳定和低耗散的旋转自激发双壁碳纳米管振荡器。

关键词：碳纳米管，MoS2纳米管，振荡器，螺旋上升，分子动力学

Abstract

With the rapid development of technology, nanotechnology as one of frontier sciences, plays a critical role in the 21st century. Nanomaterials have been engaged for building several types of nanosized and excellent devices due to their unique properties. Under the current hot research of nano-electromechanical system, we proposed two different materials of nano-oscillators that based on double-walled carbon nanotubes (CNTs) and CNT@MoS2 nanotube (CNT@MST) in this paper. The   parameters on oscillation behaviors have been investigated using the molecular dynamics method. The main work are organized as follows:
A novel approach is presented to improve the oscillatory behavior of oscillators based on double-walled carbon nanotubes containing rotating inner tube that applied with different helical rises. The influence of the helical rise on the oscillatory amplitude, frequency, and stability of inner tubes with different helical rises in armchair@zigzag bitubes is investigated using the molecular dynamics method. Our simulation results show that the oscillatory behavior is very sensitive to the applied helical rise. The oscillation of the inner tube with h=1 nm is stable and the initial and equilibrium positions match well after 800 ps in the armchair@zigzag bitubes. The simulation results presented here indicate that a stable and smooth self-excited oscillator can be obtained by choosing an appropriate value of helical rise in oscillator based on double-walled nanotubes.

Keywords: Carbon nanotube, MoS2 nanotube, Oscillator, Helical rises, Molecular dynamics
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第1章 绪论

1.1 研究背景
在当今日益迅猛的科技发展潮流中，纳米科学技术作为本世纪最重要的科学技术之一,它不仅仅是将加工和测量精度从微米级提高到纳米级,而且是人类在对自然的认识和改造方面,已从肉眼可见的宏观领域上升到原子级别的微观领域,这是人类科技发展史上的又一个新层次,必定对今后的科学发展起着极其深刻的影响。纳机电系统(NEMS)被认为是纳米科技的一个重要分支，许多研究学者对其进行了大量的理论和实验方面的研究[1-3]。它是由微机电系统(MEMS)发展而来的,是一种具有纳米尺度新效应(量子效应、截面效应等)的器件和系统，与传统的MEMS相比,NEMS具有更高的频率、更好的灵敏度、更低的能耗等优点[4]。当前，虽然大多数纳机电系统的设计和开发还尚处于基础的理论研究阶段中，但随着科技日新月异的发展，一旦这些前沿的设计再也不受当下生产条件的束缚而投入到实际的生产及应用中时，那不仅将会使人们的生产、生活发生天翻地覆的变化还会成为人类科技史上一次重大的科技革新。

……

……

目前报道的NEMS器件如质量传感器[5],场效应管[6]以及静电计[7]等纳米尺度元器件，它们都具有极高的自然频率且能保持高速的机械响应。而基于石墨烯[8]、碳纳米管[9]和MoS2纳米管[10]等一些新型纳米材料制作的NEMS器件[11-13]，已越来越受到研究学者的关注，因为这类材料其本身所具有的一些特殊物理和化学属性,被认为是设计纳机电系统最为理想的材料。图1-1和1-2是两种纳米尺度的元器件。

1.2 碳纳米管简介
1.2.1 碳纳米管的结构

碳纳米管(Carbon Nanotube , CNT)自1991年由电镜学家Iijima发现以来[9]，由于其独特的六边形管壁结构，它具有许多异常的力学、电学和化学等特性[14-16]。且随着近些年来对碳纳米管的不断深入研究，其广泛的应用前景也不断的显现出来。碳纳米管可以看作是由石墨烯片层卷曲而成的，按照卷曲的石墨烯片层数可以把碳纳米管分为：单壁碳纳米管(Single-Walled Carbon Nanotube, SWCNT)以及多壁碳纳米管(Multi-Walled Carbon Nanotubes, MWCNTs)。大多数研究表明，自然状态下的多壁碳纳米管，其两管之间的管间距大致为0.34nm，这也是片层的石墨烯在自然状态下的层间距 [17]。图1-3和图1-4分别是未卷曲的石墨烯片层结构和碳纳米管的几种构造。
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图1-4 单壁、双壁和多壁结构的碳纳米管


第3章 具有螺旋上升长度的双壁碳纳米管振荡器的研究
3.1 引言

3.2 建模和模拟方法

表3-1 碳纳米管的几何参数

	碳管手性         管长        管半径      管间距     螺旋上升长度    原子数

(n, m)@(n, m)    （0.1 nm）   （0.1 nm）  （0.1 nm）     （0.1 nm）

	(9,9)@(24,0)   69.531/49.730    6.19/9.53      3.34         0/0          1026/1152  

(9,9)@(24,0)   69.336/49.730    6.19/9.53      3.34         5/0          1024/1152

(9,9)@(24,0)   69.436/49.730    6.19/9.53      3.34         10/0         1024/1152

(9,9)@(24,0)   69.478/49.730    6.19/9.53      3.34         15/0         1023/1152
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第6章 总结与展望
6.1 研究内容总结

碳纳米管作为一种特殊形式的纳米材料，自发现以来，已在各个学科领域引起了广大研究学者对其理论和实验方面的大量研究。它本身所具有的杰出的电学、光学和力学等特性，被认为是开发下一代纳米机电系统(NEMS)的理想候选材料。且由于多壁碳纳米管层间优异的摩擦性能，其振荡行为也已通过实验得到验证。基于此，本文研究了扶手椅型@锯齿型的双壁碳纳米管振荡器体系的振荡行为，并且在此次研究中，首次提出通过给内管施加螺旋上升长度来改善传统的旋转型双壁碳纳米管的轴向自激发振荡行为。在后续的第四和第五章，我们还对现今发现的一种新型异质纳米复合材料—CNT@MoS2纳米管—进行了相关的研究，这种异质的纳米复合材料被认为兼具有碳纳米管和二硫化钼纳米管两者所特有的优异属性。本文也首次以异质型的CNT@MoS2双壁纳米管体系为研究对象，分别设计了两种新颖的拉出型和旋转型纳米振荡器，并通过经典的分子动力学方法模拟了内管的振荡行为。

……

6.2 展 望

由于纳米尺度材料在制备过程中过于复杂，在实验方面须要投入大量的人力和物力，故当下在对纳米机电系统的研究中，大多数还处于理论阶段中。本次所提出的三种纳米振荡器模型也都只是在理论方面进行了一些初步的探究，其实质性的实验工作还有待于今后的进一步开展，在此我们也非常希望随着科技的发展，以后在对纳米机电系统的研究中，可以不受外界条件的制约而进行一些实验方面的探索。除实验方面外，一些其它的理论研究工作也有待于日后的进一步开展：

……
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