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近日，我校机械学院赵军华教授团队在国际公认的固体力学权威期刊Journal of the Mechanics and Physics

of Solids (JMPS)上发表了题目为“Novel nonlinear coarse-grained potentials of carbon nanotubes”的科研

论文，这是赵军华教授团队首次在2014年发表JMPS基础上的又一次突破。论文建立了一种完整的碳纳米管非线性粗粒

化势函数，利用该势函数可以有效地描述碳纳米管管束和碳纳米管网络的非线性力学行为，同时采用该粗粒化势函数

的计算时间比采用全原子模拟的时间减少了2-5个量级，从而为设计和组装基于碳纳米管的柔性微纳器件提供必要的

理论支持。

从低维到多维碳纳米管宏观结构(如：碳管阵列、碳管巴基纸、碳管薄膜、碳管海绵等)在微纳器件等领域有着非

常好的应用前景，定量得到其力学性能对精确设计和组装微纳器件是至关重要的，而采用全原子分子动力学方法预测

其力学性能在计算尺度上面临极大的挑战。2014年，我院赵军华教授等根据粗粒化等效和能量相等原理，利用连续力

学方法建立了碳纳米管线性粗粒化势函数(J. Mech. Phys. Solids, 2014, 71: 197-218.)。

在以上研究成果基础上，赵军华教授团队对碳纳米管非线性粗粒化模型进一步开展了深入研究。基于准确描述碳

材料原子间相互作用的REBO势（ReactiveEmpiricalBond-Orderinteratomicpotentialofsecondgeneration）函数，

利用连续力学理论建立了手性依赖的高阶（非线性）拉伸及弯曲粗粒化势函数解析表达式。 此外，采用Lennard-

Jones 24-18势函数优化了粗粒间的非键相互作用。通过与现有实验及全原子分子动力学模拟结果进行对比，验证了

本文提出的非线性粗粒化势函数具有较好的准确性。

论文第一作者是我校机械学院2017级博士生纪加超，通信作者为赵军华教授，南京航空航天大学纳米科学研究所

的郭万林院士为论文的共同作者。该研究得到了国家自然科学基金面上项目(No. 11572140)，江苏省杰出青年基金

(No. BK20180031)和111引智计划（No. 18027）的支持。

图1全原子碳纳米管及其粗粒化模型示意图

图2 (a)粗粒化模型、全原子模型以及实验结果对比图；(b)计算时间对比图
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