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用于 C2C共价键力能关系表征的等效 C2C键合单元
3

曾　攀33　杜　婧　杨学贵
(清华大学机械工程系 ,先进成形制造教育部重点实验室 ,北京 ,100084)

摘　要　基于 Born2Oppenheimer近似的二次函数形式的势能关系 ,研究了 C2C键沿键轴伸缩、在σ平面和π

平面内旋转的力学表征.在原子的平衡位置附近和线弹性的范围内 ,得到了基于原子核位移表达的平衡关系.在定

义一个 C2C共价键上两个原子的 6个位移自由度的基础上 ,构建了完整的等效 C2C键合单元.当对构成晶形碳的

C2C共价键的六环结构进行建模时 ,等效 C2C键合单元方法能够反映出共价键中的键长、键角和键能这三大特征.

通过对石墨片和 C60分子振动的计算分析和实验比较 ,得到等效 C2C键单元中的力常数 ,并讨论了力常数的变化状

况.该文还对单壁碳纳米管的拉伸弹性模量进行了计算分析 ,取得较好的效果.等效 C2C键合单元可以为碳材料的

大规模分子力学计算提供一种实用方法.
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0　引言

石墨及碳纳米管中的碳原子之间是通过 C2C

共价键进行结合的[ 1 ,2 ] ,它是自然界中已知的最强

的化学键之一 ,单壁碳纳米管有极高的轴向强度、韧

性和弹性模量 ,因此被称为超级纤维材料 ,在航天、

航空领域有广泛的应用前景.因此 ,石墨及碳纳米管

的力学性能已引起了众多学者的研究兴趣 ,有关碳

纳米管的力学建模和分析也是多种多样[3 ] ,主要有

基于势函数的分子动力学方法 ( MD) [325 ]、基于结合

键变形能分析的分子力学方法 (MM) [627 ]、基于连续

介质力学的等效方法[ 8210 ] ,还有一些新出现的多尺

度耦合方法[11214 ] .

虽然基于势函数的分子动力学方法已比较成熟 ,

但计算量较大 ,若系统的原子数为 N ,采用共轭梯度

法 ,则计算规模将达到 N2 阶[12 ] ;因此 ,对分子结构中

的原子进行等效建模也是一种策略 ,这样可以将计算

规模降为 N ,如文献[9 ]将碳纳米管等效为薄壁壳 ,文

献[15 ]针对“碳的六环结构”直接定义“特征体元”

RVE(Representative volume element ) ,然后采用杆单

元和桁架结构进行等效处理 ,计算出“特征体元”的特

征参数 ,文献[16 ]直接采用梁单元来对共价键进行等

效处理 ,以得到键的力常数与梁单元系数之间的等价

关系 ,完全以结构力学的方式进行分析 ,这些方法的

特点是直接采用宏观力学的有限单元进行等效 ,而不

是直接从共价键的受力分析来推导相应的力能表征 ,

因而所描述的 C2C共价键的力能关系不够准确 ,甚至

会出现错误 ,如文献[16 ]在采用梁单元进行等效时 ,

在原子节点上出现了像梁单元中的节点转角 ,而共价

键的转动是在键上 ,不是在原子 (节点)上.

本文在小位移和线性关系的基础上来直接表征

C2C共价键力能关系 ,并建立较为准确的等效 C2C

键合单元 ,具体地 ,基于 Born2Oppenheimer 假设 ,

应用分子力学方法给出 C2C共价键的伸缩能和旋

转能的表达 ,然后以一个 C2C共价键的两个原子位

置为坐标 ,定义 6 个自由度 ,给出等效 C2C共价键

在受力情况下的平衡关系 ,构建了具有较好实用性

的等效 C2C键合单元 ,其中单元的力常数通过经典

的石墨晶体实验数据来获得.应用所构建的等效 C2
C键合单元 ,本文对单壁碳纳米管的拉伸弹性模量

进行了计算分析 ,并与相关文献的结果进行了比较.

1　C2C共价键的力学分析

在直接针对结合键的受力分析和变形能表达

中 ,Born2Oppenheimer 假设是一非常重要的前提 ,

其主要思想是 :由于原子核的质量比电子的质量大
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的多 ,因此 ,可以将电子运动和原子核的运动分开考

虑 ,这样 ,就可以将系统的势能看成为原子核位置的

函数 ,这样在对受力的原子系统进行势能表征的同

时 ,可以使问题得到较大的简化 ;该假设在固体物理

中的晶格振动力学、固体比热容计算、分子力场分

析、分子振动与光谱分析中得到广泛的应用.

基于 Born2Oppenheimer 假设 ,将原子之间相

互作用的能量仅考虑为两个原子核之间位置的函

数 ,因此 ,将键能表示为[6 ,17 ]

U total = U x + Uσ + Uπ + U t + U vdw + Ues (1)

其中 U x 为沿键轴的伸缩能 , Uσ为σ平面上的旋转

能 ,Uπ为π平面上的旋转能 , U t 为绕键轴的扭转

能 ,U vdw为因 van der Waals力引起的能量 , Ues为静

电引起的能量.由于 (1)式中的后三项影响较小[5 ] ,

一般情况下 ,可以只考虑 (1)式中的前三项 ,即

U total = U x + Uσ + Uπ (2)

在小位移情形下 ,即在原子的平衡位置附近 ,可

以将由于力的作用所产生的键能表示为位移的二次

函数关系[6 ,17 ] .即有

U total =
1
2

kxΔ2
x +

1
2

kσ　θΔ2
σ　θ +

1
2

kπ　θΔ2
π　θ (3)

其中 k x 为对应于沿键轴伸缩的力常数 ,Δx 为共价

键沿键轴的伸缩位移 , kσ　θ为对应于在σ平面上旋转

的力常数 ,Δσ　θ为在σ平面上的共价键旋转的角度 ,

kπ　θ为对应于在π平面上旋转的力常数 ,Δπ　θ为在π平

面上的共价键旋转的角度.

2　等效 C2C键合单元的构建

下面基于键合原子的坐标和位移自由度 ,就一

个 C2C共价键上两个原子 ,分别分析原子沿键轴的

伸缩、在σ平面和π平面内的旋转这三种情形的平

衡关系 ,最后 ,将这几个平衡关系集成为一个完整

C2C键合单元 ,并给出键合单元在局部坐标和整体

坐标之间的变换关系.

2 . 1　沿键轴的伸缩平衡

图 1所示为一个等效 C2C共价键 ,它连接有两

个原子 Ci 和 C j ,其键长为 aC2C .若原子 Ci 在外力

P xi和原子 C j 在外力 P xj的作用下产生位移 u xi及

u xj ,这时共价键的伸缩量为Δx = k x ( uxj - uxi ) ,由于

键的伸缩必在 C2C共价键中产生相应的内力 ,如图

1 ( b)所示 ,由 (3)式可以求出该内力为

图 1　C2C共价键沿键轴的伸缩平衡

I x =
5U total

5Δx
= k xΔx = k x ( uxj - uxi ) (4)

对于图 1 ( b)中的原子 Ci 和 C j ,可以给出它的

力平衡关系

Pxi + I x = 0

Pxj - I x = 0
(5)

将 (4)式代入 (5)式中 ,有

Pxi + kx ( uxj - uxi ) = 0

Pxj - kx ( uxj - uxi ) = 0
(6)

进一步 ,将 (6)式写成矩阵形式 ,有

k x - k x

- kx k x

uxi

uxj

=
Pxi

Pxj

(7)

这就是 C2C共价键沿键轴的伸缩平衡方程.

2 . 2　平面内的旋转平衡

对于 C2C共价键 ,若在σ平面内有一对横向力

作用在原子 C i 和原子 C j 上 ,如图 2 (a)所示 ,使得该

共价键在σ平面内产生旋转 (图中的 Pyi = - Pyj ) ,

则在 C2C共价键中必有一个与之平衡的内力弯矩

Mσ ,将这时原子 Ci 上的位移记为 u yi ,将原子 Cj 上

的位移记为 u yj ,则这时的旋转角度为Δσ　θ = ( uyj -

uyi ) / aC2C ,这就是键角在σ平面内的变化量.由 ( 3)

式可以求出该内力弯矩为

Mσ =
5U total

5Δσ　θ = kσ　θΔσ　θ= kσ　θ
( uyj - uyi )

aC2C
(8)

而由内力弯矩 Mσ产生在原子 C i 和原子 C j 上的作

用力为 Iσy (如图 2 ( b)所示)

Iσy =
Mσ
aC2C

=
kσ　θ

a2
C2C

( uyj - uyi ) (9)

对于图 2 ( b)中的原子 Ci 和 C j ,可以给出它的

力平衡关系
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图 2　C2C共价键在σ平面内的旋转平衡

Pyi + Iσy = 0

Pyj - Iσy = 0
(10)

将 (9)式代入 (10)式中 ,有

Pyi +
kσ　θ

a2
C2C

( uyj - uyi ) = 0

Pyj -
kσ　θ

a2
C2C

( uyj - uyi ) = 0

(11)

进一步 ,将 (11)式写成矩阵形式 ,有

kσ　θ
a2

C2C
-

kσ　θ
a2

C2C

-
kσ　θ

a2
C2C

kσ　θ
a2

C2C

uyi

uyj

=
Pyi

Pyj

(12)

这就是 C2C共价键在σ平面上的旋转平衡方程.

2 . 3　π平面内的旋转平衡

对于 C2C共价键 ,若在π平面内有一对横向力作

用在原子 Ci 和原子 Cj 上 ,如图 3所示 ,使得该共价
键在π平面内产生旋转 (图中的 Pzi = - Pzj ) ,则在 C2
C共价键中必有一个与之平衡的内力弯矩 Mπ ,将这
时原子 Ci 上的位移记为 uzi ,将原子 Cj 上的位移记为
uzj ,则这时的旋转角度为Δπθ = ( uzj - uzi ) / aC2C ,这就

是键角在π平面内的变化量 ;与前面推导σ平面上的

旋转平衡方程类似 ,可以得到平衡关系

Pzi +
kπ　θ

a2
C2C

( uzj - uzi ) = 0

Pzj -
kπ　θ

a2
C2C

( uzj - uzi ) = 0

(13)

图 3　C2C共价键在π平面内的旋转平衡

进一步 ,将上式写成矩阵形式 ,有

kπ　θ
a2

C2C
-

kπ　θ
a2

C2C

-
kπ　θ

a2
C2C

kπ　θ
a2

C2C

uzi

uzj

=
Pzi

Pzj

(14)

这就是 C2C共价键在π平面上的旋转平衡方程.

2 . 4　等效 C2C键合单元

实际的键合单元应该是以上几种情况的集成 ,

因此 ,我们在这里构造一种更具普遍意义的单元 ,一

个 C2C键合单元的原子坐标和位移自由度如图 4

所示.

基于 C2C键的伸缩平衡关系 (7) 、在σ平面内的

旋转平衡关系 ( 12) 、在π平面内的旋转平衡关系

(14) ,组装出以下的整体平衡关系

图 4　C2C键合单元
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k x 0 0 - k x 0 0

0
kσ　θ

a2
C2C

0 0 -
kσ　θ

a2
C2C

0

0 0
kπ　θ

a2
C2C

0 0 -
kπ　θ

a2
C2C

- k x 0 0 k x 0 0

0 -
kσ　θ

a2
C2C

0 0
kσ　θ

a2
C2C

0

0 0 -
kπ　θ

a2
C2C

0 0
kπ　θ

a2
C2C

u xi

uyi

uzi

u xj

uyj

uzj

=

Pxi

Pyi

Pzi

Pxj

Pyj

Pzj

(15)

键角在σ平面内和在π平面内的变化量由下式计算

Δσ　θ

Δπ　θ
=

1
aC2C

- 1 1 0 0

0 0 - 1 1

uyi

uyj

uzi

uzj

(16)

可以将键的整体平衡关系 (15)式写成矩阵形式

Ke
C2C ue = Pe (17)

这就是所构造的 C2C键合单元 ,其中 Ke
C2C为键合单

元的刚度矩阵.

设 C2C键合单元在局部坐标系的位移列阵为

ue = [ uxi 　uyi 　uzi 　uxj 　uyj 　uzj ]T (18)

C2C键合单元在整体坐标系的位移列阵为

�ue = [ �uxi 　�uyi 　�uzi 　�uxj 　�uyj 　�uzj ]T (19)

两个坐标系的位移有以下坐标变换

�ue = T　e ue (20)

其中 T　e为坐标变换矩阵 ,为

T　e =

cos ( x , �x) cos ( x , �y) cos ( x , �z) 0 0 0

cos ( y , �x) cos ( y , �y) cos ( y , �z) 0 0 0

cos ( z , �x) cos ( z , �y) cos ( z , �z) 0 0 0

0 0 0 cos ( x , �x) cos ( x , �y) cos ( x , �z)

0 0 0 cos ( y , �x) cos ( y , �y) cos ( y , �z)

0 0 0 cos ( z , �x) cos ( z , �y) cos ( z , �z)

(21)

其中 cos ( x , �x)中的 ( x , �x)表示局部坐标系中的 x轴

与整体坐标系中的 �x 轴的夹角 ,其它类推.和常规

有限元方法类似 ,整体坐标系中 C2C键合单元的刚

度矩阵将由下列变换得到

�Ke
C2C = T　eT Ke

C2C T　e (22)

2 . 5　基于等效 C2C键合单元的分子结构表征

虽然 , (15)式是基于两个原子加上一个键进行

表征的 ,当采用该基本单元按照晶形碳结构进行实

际建模时 ,得到的模型完全可以表征分子力场中的

两体力场和三体力场 ;在晶形碳中 ,如石墨晶体和碳

纳米管 ,主要的结构为由 C2C键组成的六环结构 ,

表现出键长、键角和键能这三大特征 ,若基于前面所

构建的等效 C2C键合单元按真实的 C2C键合六环

结构进行建模时 ,所得到的结构将完全反映出真实

的键长和键角 ,而键能则通过 (3)式进行表征 ,这实

际上就是按 Born2Oppenheimer 近似处理得到的简

谐振子势能模型[18 ] ,而简谐振子势能模型已在分子

轨道理论、分子振动光谱分析等领域得到成功的应

用[19 ] .

3　石墨片的力学行为分析及等效 C2C键
合单元力常数的获取

由于石墨晶体在基平面内完全由 C2C共价键

组成 ,键长约为 0 . 142 nm ,键的连接方式为六环结

构.因为它具有一些特别的力学性能 ,许多学者采用

晶体振动光谱学的方法对它在基平面的应力应变关

系进行了研究 ,以下给出一组被认为是最好的测试

结果[1 ]

σxx

σyy

τxy

=

1 053 . 84 173 . 84 0

173 . 84 1 053 . 84 0

0 0 440

εxx

εyy

γxy

(23)

该结果对应于基平面 ( xoy)的平面应力情况下的

本构关系 .应用前面所建立的 C2C键合单元对石

墨晶体在基平面进行建模和分析 ,考虑拉伸情形

下平面应力状态 ,可以由实验结果 (23)式得到 C2C

键合单元的力常数为 kx = 708 nN/ nm , kσ　θ =

8 . 253 nN·nm.

还有一些学者通过实验和理论计算来直接研究
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C2C键的伸缩力常数 k x
[1 ] , Soul和 Nezbeda得到 k x

= 729 nN/ nm , Zunger 和 Englman 给出 k x =

560 nN/ nm .

4 　等效 C2C 键合单元在单壁碳纳米管
( SWN T)拉伸弹性模量分析中的应用

碳纳米管具有优异的性能 ,关于它的力学性能

分析已引起学术界的广泛重视[3213 , 20225 ] ,单壁碳纳

米管 (SWN T)可以被认为是一种卷曲的石墨片[3 ] ,

它的 C2C键长和石墨晶体的 C2C键长略有微小差

别 ,为 aC2C = 0 . 144 nm ,应用前面所建立的等效 C2C

键合单元对手性参数为 3 到 14 的扶手椅型单壁碳

纳米管 SWN T (3 ,3)至 SWN T (14 , 14)进行拉伸状

况的弹性分析 ,并将单壁碳纳米管的“特征壁厚”取

为石墨片的层间厚度 t = 0 . 335 nm [3 ] ,为便于比较 ,

这里还引用了相关文献[22 ,23 ]的计算结果 ,如图 5 所

示.可以看出 ,就单壁碳纳米管拉伸情况的弹性模量

而言 ,本文基于等效 C2C键合单元的计算结果非常

接近于石墨片在基平面的弹性模量 (见 ( 23) 式) ,

Ruoff 和 Lorent s还建议在碳纳米管的力学分析中

可以直接采用石墨片的弹性模量[24 ] .

图 5　单壁碳纳米管 ( SWN T)的弹性模量计算

由于在计算单壁碳纳米管的弹性模量时 ,需要

用到一个“特征壁厚”,实际上这是一个“假想”的厚

度 ,关于它取多大的值 ,一直存有争议[3 ,6 ,9 ] ,因此 ,

可以采用一种回避的方法 ,即定义一个乘上厚度 t

的“等效弹性模量”为 Eeq = Et [6 ] ,这样更便于比较 ,

按照这种方式 ,我们就 SWN T (3 ,3)至 SWN T (14 ,

14)进行拉伸状况的弹性分析 ,将结果与相关文献中

所报道的结果进行了比较 ,如图 6所示.

还有文献报导了采用各种方法所得到的“等效弹

图 6　单壁碳纳米管的等效弹性模量

性模量”Eeq , Yakobson等[4 ]基于 Tersoff2Brenner势采

用分子动力学方法得到的为 360 GPa nm ,Lu [21 ]得到

的结果为 330 GPa nm , Molina 等[26 ]采用紧束缚方法

得到 230 GPa nm ,Sanchez2Portal等[22 ]采用从头算法

预测 ,得到 330 GPa nm ,Van Lier等[28 ]给出的结果为

370 GPa nm ,这些结果表明本文所计算的结果具有很

好的合理性.

由 (3)式可以看出 ,本文所构造的等效 C2C键

合单元使用了二次函数形式的势能关系 ,所得到的

单元平衡关系是线性的 ,这只能在原平衡位置附近

的微小变形情形下才能成立 ,若要进行更精确的建

模 ,应对键合单元的势能表达式进行修正 ,即对 (3)

式的二次函数进行修正 ,如可以再增加三次项 ,这样

得到的单元平衡关系 (15)将为非线性 ,这还需要开

展大量的工作 ;本文基于二次函数的势能关系所得

到的单元表征将是一个基础 ,所建立的等效C2C键

合单元 ,虽然其矩阵表达式简单 ,而且用了“单元”这

一名称 ,但与有限元中的杆单元或梁单元有所不同 ,

即使是在表达形式上也有明显的差别 ,如与常规的

杆单元相比 (在局部坐标系中) ,等效 C2C键合单元

除有轴向的位移外 ,还有另外两个横向的位移 ;与常

规的梁单元相比 ,等效 C2C键合单元没有原子节点

上的转角 ;在计算规模方面 ,采用等效 C2C键合单

元的计算规模为 N 阶 ,在计算精度方面 ,从上面的

算例和比较来看 ,也是具有一定的优势.

5　基于 C60的拉曼光谱实验的力常数获取

当分子振动时 ,键长发生变化 ,键能偏离平衡状

态.若在键能仅在平衡位置附近变化 ,可以将键能与

原子位移的关系用二次关系来描述 ,如 (3) 式.但
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当分子振动频率较高的时候 ,分子的动能相对较大 ,

分子振动的整体能量较高 ,分子偏离平衡位置的程

度也将相应变大 ,原有的二次关系将不能很好地描

述键能 ,但若采用高次函数、幂函数或对数函数等复

杂函数来描述键能键长关系 ,键的伸长与力的关系

将成为非线性关系 ,不同于 (6)式的线性关系 ,后继

的计算将变得十分复杂. C60是由六十个碳原子组成

的球形分子 ,是一种封闭而中空的稠环芳香碳素体 ,

下面基于 C60分子振动的拉曼光谱实验来获取 C2C

键合单元的力常数 ,并将拉曼光谱分为若干个频率

范围 ,在不同频率范围内采用相同形式的 C2C键合

单元和不同的单元力常数 ,来分别计算各个频率范

围内的分子振动光谱.

C60的拉曼光谱频率范围一般在 200 cm - 1到

1 700 cm - 1之间 ,将这个整体频率范围划分成三个

区域 :200 cm - 1到 700 cm - 1 ,700 cm - 1到1 200 cm - 1

和1 200 cm - 1到1 700 cm - 1 .在不同频率范围内 ,根

据 C60的拉曼光谱实验数据 ,分别反求 C2C键合单

元的力常数 ,这里分别考虑 kπ　θ和 kσ　θ ,得到的结果如

表 1所示.

表 1　不同频率范围内的 C2C键合单元力常数 (基于 C60分子振动的拉曼光谱实验)

波数范围

(cm - 1 )

kx

(nN/ nm)

kσ　θ

(nN·nm)

kπ　θ

(nN·nm)

C60的振

动模态

计算结果

(cm - 1 )

实验结果 [27 ]

(cm - 1 )
相对误差

2002700 705 5 . 847 1. 209

Hg (1)

Hg (2)

A g (1)

266. 54

436. 84

496. 82

273

433

497

- 2 . 4 %

0 . 89 %

- 0. 036 %

70021 200 560 2 . 419 1. 916

Hg (3)

Hg (4)

Hg (5)

719. 00

752. 44

1 105. 3

709

772

1 100

1. 4 %

- 2 . 5 %

0 . 48 %

1 20021 700 473 1 . 815 0. 706

Hg (6)

A g (2)

Hg (7)

Hg (8)

1 252. 6

1 469. 5

1 475. 2

1 516. 2

1 249

1 467

1 422

1 574

0 . 29 %

0 . 17 %

3. 7 %

- 3 . 7 %

　　可以发现 ,在不同频率范围内采用不同力常数

之后 ,计算结果与实验结果的最大误差不超过 4 % ,

可以达到定量计算的精度. C2C键合单元的三个力

常数随着频率的增大而减小 ,也符合固体物理学原

理[33 ]的解释.因为随着振动频率的增大 ,分子键所

具有的能量增大 ,分子偏离平衡位置的可能性以及

偏离的程度也增大 ,由键能函数 ,当键能偏离平衡位

置程度增大后 ,键能随键长变化的趋势减小 ,即力常

数减小 ,该性质与本文的计算结果是相符的.

对表 1 所示的由拉曼光谱实验得到的力常数 ,

可以得到 C60的平均力常数 : k x = 579 . 3 nN/ nm , kσ　θ

= 3 . 360 nN ·nm , kπ　θ = 1 . 277 nN ·m ,这将对进一

步研究 C60的键合关系提供重要的参考.

我们知道 ,碳的原子序数 6 ,基态的电子分布为

1 S2 2 S2 2 Px 2 Py .当碳原子结合时 , 4 个价电子互相

杂化后形成具有不同成键能力的杂化轨道.比较石

墨片和 C60拉曼光谱实验得到的 C2C键合单元的力

常数 ,可以发现它们具有一定的差别 ,其原因是 , (1)

这两种分子虽然都是由 C2C共价键组成的分子 ,但

石墨中的碳原子是 SP2 杂化 ,并相互结合形成σ键 ;

而 C60的杂化轨道为 SP2 . 28 ;这就使得该两种分子的

C2C共价键的力常数具有一定的差别 ; (2) 石墨片

的 C2C键合单元的力常数是由石墨片的静态本构

关系来获取的 ,而 C60的 C2C键合单元的力常数是

由拉曼光谱实验来获取的 ; (3) C60分子的低能级振

动的力常数与石墨片的力常数是比较接近的 ,这表

明低能级振动的力学特征比较接近于静态性能 ,而

高能级振动的力常数更表现出非线性的特征.

6　结论

本文首先分析了 C2C键沿键轴的伸缩、在σ平

面和π平面内的旋转问题 ,基于按 Born2Oppenhei2
mer近似得到的二次函数形式的势能关系 ,分别对
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C2C键沿键轴的伸缩平衡、在σ平面和π平面内的

旋转平衡进行表征 ,得到了基于原子核位移表达的

平衡关系 ;在定义一个 C2C共价键上两个原子的 6

个位移自由度的基础上 ,构建了等效 C2C 键合单

元 ,当按晶形碳的 C2C共价键的六环结构进行建模

时 ,本文所构造的 C2C键合单元方法能够反映出共

价键中的键长、键角和键能这三大特征 ;通过对石墨

片的计算分析和实验比较 ,得到等效 C2C键单元的

力常数为 : k x = 708 nN/ nm , kσ　θ= 8 . 253 nN ·nm ;而

由 C60拉曼光谱实验得到的力常数为 : k x = 579 . 3

nN/ nm , kσ　θ = 3 . 360 nN ·nm , kπ　θ = 1 . 277 nN ·nm ;

对单壁碳纳米管的拉伸弹性模量进行了分析和计

算 ,并与相关文献的结果进行比较 ,表明所构造的等

效 C2C键合单元具有一定的实用性.
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AN EQUIVAL ENT C2C BONDING EL EMENT FOR REPRESENTING THE

FORCE2ENERGY RELATION OF CARBON2CARBON COVAL ENT BOND

Zeng Pan　　Du Jing　　Yang Xuegui
( Department of Mechanical Engineering , Tsinghua Universit y , Key L aboratory f or

A dvanced M aterials Processing Technology , M inist ry of Education of China , B ei j ing , 100084)

Abstract　Based on the quadratic potential f unction of C2C bond f rom t he Born2Oppenheimer approxi2
mation ,t he st retching along t he bond axis and t he rotating in t heσorπplane of C2C bond are analyzed.

Wit h t he linearly elastic t heory near t he origin equilibrium position , t he balance equations are expressed

t hrough t he displacement s of atomic nuclei . Based on t he defined six degree of f reedoms of two atoms on a

C2C covalent bond , an equivalent C2C bonding element is const ructed. The C2C bonding element can char2
acterize the t hree p roperties of covalent bond : lengt h , angle and energy , when it is used to model t he hexa2
gonal st ructure of crystal carbon. The force constant s of C2C bonding element have been obtained t hrough

calculation and comparison wit h the experimental result s of t he grap hite and C60 molecular vibration ( Ra2
man spect rum) . The tensile modulus of carbon nanotube is investigated by the C2C bonding element , and

reasonable result s have been obtained , which implies t hat the C2C bonding element can provide an effective

met hod for large2scale calculations of molecular mechanics.

Key words　C2C bonding element , molecular st ruct ure rep resentation , force constant , grap hite crys2
tals , carbon nanotube
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