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Углеродные нанотрубки обладают рекордным значением 
жесткости и могут использоваться в качестве наконечников 
зондов атомно-силового микроскопа. Внедрение нанотрубок в 
технику атомно-силового микроскопа сдерживается сложно
стью осуществления манипуляций с отдельными нанотрубками 
субмикронных размеров. В настоящее время широко изучаются 
особенности деформирования нанотрубки при осевом сжатии и 
растяжении.

В работе представлены результаты моделирования методом 
молекулярной динамики взаимодействия зонда из углеродных 
нанотрубок с поверхностью образца.

Рассматривалась одностенная углеродная нанотрубка 
(10,10), длиной 11 нм с фуллереновой крышкой. В качестве об
разца брался нанокристалл алмаза с поверхностью (001). При 
проведении расчетов нанотрубка была повернута на 10" относи
тельно нормали к подложке. Нанотрубка оставалась неподвиж
ной, а перемещение нанокристалла алмаза происходило с шагом 
в 1 А .  После каждого шага проводилась оптимизация геометрии 
до достижения градиента поля 0.01 а.е. Максимальное смеще
ние подложки во время моделирования составило 13 А .

При оптимизации нижний слой нанокристалла алмаза и 
верхний открытЕлй конец углеродной нанотрубки оставались 
неподвижными. Использовалась потенциальная функция взаи
модействия между атомами ММ+. В результате сближения ато
мов начинает деформироваться фулереновая крышка на торце 
нанотрубки, а затем данная деформация передается на нанот
рубку. Перегиб нанотрубки происходит в средней части нанот
рубки и смещается к закрепленному концу. Получена зависи
мость силы, приложенной к концу трубки, от ее нормального 
смещения.
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