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Методом линеаризованных присоединенных цилиндрических волн рассчитано влияние одноосной
деформации на зонную структуру четырех хиральных ((8,7), (9,6), (10,5), (12,1)) и четырех нехираль-
ных ((7,7), (13,0), (12,0), (13,0)) нанотрубок диаметром ~10 Å с разной геометрией. Результаты сопо-
ставлены с влиянием скручивания нанотрубок на электронные свойства этих соединений. Установ-
лено, что возмущения зонной структуры под действием этих двух типов механических деформаций
могут резко различаться. В трубке (7,7) типа “кресло” и трубке (8,7), которую иногда называют труб-
кой “почти кресло” из-за близости индексов n1 = 8 и n2 = 7, зонная структура резко меняется при
скручивании трубки, но почти не возмущается одноосным растяжением и сжатием. Напротив, в по-
лупроводниковых нанотрубках (13,0), (11,0) типа “зигзаг” и (12,1) “почти зигзаг” влияние скручива-
ния трубок очень слабое, а растяжение сопровождается сильными изменениями дисперсионных
кривых в области уровня Ферми вплоть до изменения чередования граничных зон. В квазиметалли-
ческих нанотрубках (12,0) и (9,6) все типы деформации – растяжение, сжатие и скручивание – ин-
дуцируют резкое уширение запрещенной зоны с образованием полупроводников. В полупроводни-
ковой хиральной нанотрубке (10,5) и скручивание, и одноосные деформации приводят к сильным
изменениям зонной структуры.
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ВВЕДЕНИЕ

Однослойные нанотрубки – это цилиндриче-
ские молекулы, поверхность которых выстроена
углеродными шестиугольниками [1, 2], а геомет-
рия определяется диаметром d и ориентацией ше-
стиугольников относительно оси цилиндра или
длиной связи C–C 1.42 Å и двумя положительны-
ми целыми числами (n1, n2), где n1 ≥ n2 ≥ 0. В зави-
симости от геометрии нанотрубки обладают раз-
личными электрическими свойствами, что нахо-
дит применение в электронных устройствах
нанометрового масштаба. Углеродные нанотруб-
ки являются жесткими и прочными пружинами,
но при скручивании нанотрубки вокруг ее оси z,
растяжении или сжатии (рис. 1) ее электронные
свойства меняются. При этом могут открываться
запрещенные зоны в металлических нанотрубках
и варьироваться ширина запрещенных зон в по-
лупроводниковых трубках [3–7]. Электронный
отклик на деформацию нанотрубок используется

в наноэлектромеханических системах, которые
представляют собой устройства, сочетающие
электрические и механические степени свободы
материалов [8–14].

Цель настоящей работы – получение количе-
ственной информации об изменении электронной
структуры при растяжении и сжатии нанотрубок с
помощью неэмпирического метода линеаризован-
ных присоединенных цилиндрических волн
(ЛПЦВ). В предыдущей работе этим же методом
изучен отклик зонной структуры хиральных и не-
хиральных нанотрубок на крутильные моды [15].
Ранее влияние отклика зонной структуры трубок
изучалось с помощью приближенных аналитиче-
ских расчетов в рамках π-электронной теории и
расширенным методом Хюккеля [16–23].

МЕТОД РАСЧЕТА
Качественно в методе ЛПЦВ зонная структура

нанотрубки определяется свободным движением
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электронов в моноатомном углеродном цилин-
дрическом слое и рассеянием электронов на
атомных потенциалах. При этом учитываются
винтовая и вращательная симметрия нанотрубок,
за счет чего истинная элементарная ячейка любой
нанотрубки сводится к двум валентно-связанным
атомам С. Полностью геометрическая структура
нанотрубки определяется повторяющимися по-
воротами пары атомов С–С на углы ω вокруг оси
z с одновременными смещениями на расстояния
hz вдоль этой оси, а также поворотами n вокруг
оси z на угол π/n, где n – наибольший общий де-
литель индексов n1 и n2. Строгое обоснование ме-
тода и явные формулы для базисных функций и
секулярных уравнений приведены в предыдущих
публикациях [24–26]. Собственные функции
Ψλ(r|k,L) и собственные энергии Eλ(k,L) элек-
тронного гамильтониана зависят от волнового
вектора k из первой зоны Бриллюэна 0 ≤ k ≤ π/hz и от
вращательного квантового числа L = 0, 1, …, n – 1,
которое нумерует стоячие электронные волны в
направлении вокруг трубки. В качестве входных
данных в соответствующей компьютерной про-
грамме используются структурные параметры
hz и ω нанотрубки, которые зависят от индексов
n1 и n2, а в качестве характеристики аксиальной
деформации – величина Δhz, выраженная в
процентах.

РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТОВ
Рассмотрим влияние аксиальных деформаций

на зонную структуру четырех хиральных ((8,7),
(9,6), (10,5), (12,1)) и четырех нехиральных ((7,7),
(13,0), (12,0), (13,0)) нанотрубок с диаметрами ~10 Å,

но с разной геометрией. Ограничимся амплиту-
дами кручения |Δhz| ≤ 5%, так как цилиндрическая
геометрия нанотрубок сохраняется в этих преде-
лах, а далее она подвергается необратимым иска-
жениям [19–23]. Влияние крутильных мод в диа-
пазоне |∆ω| ≤ 2 град/Å на эти трубки описано в
[15].

Напомним, что, согласно простой π-электрон-
ной модели, электронные свойства недеформи-
рованных нанотрубок можно грубо охарактери-
зовать индексом p, который определяется как
остаток от деления разности n1 – n2 на три. Если
p = 0, нанотрубки обладают металлическими
свойствами, а при p = 1 или –1 они полупровод-
никовые. Таким образом, в рассматриваемой се-
рии трубок имеются нехиральные типа “кресло”
(n, n) и “зигзаг” (n, 0) и хиральные, полупровод-
никовые и металлические трубки со всеми индек-
сами p.

Хиральные нанотрубки
Рис. 2 и табл. 1 иллюстрируют результаты рас-

четов зонной структуры и ее изменения при рас-
тяжении и сжатии хиральной (8,7) нанотрубки.
Приведены энергии пиков валентной зоны и ми-
нимумов зоны проводимости в точках A, …, H зо-
ны Бриллюэна и вариации минимального опти-
ческого перехода в зависимости от величины и
направления одноосной деформации. Уровень
Ферми четко разделяет валентную зону и зону
проводимости. Нанотрубка является полупро-
водником с прямым переходом в запрещенной
зоне Eg(A) = Ec(A) – Ev(A) = 0.76 эВ, который воз-
растает до 0.9 эВ при растяжении и уменьшается
до 0.66 эВ при сжатии. Слабые вариации элек-
тронной структуры этой трубки при одноосных
деформациях резко контрастируют с эффектами
ее скручивания, которое в зависимости от на-
правления и амплитуды деформации может при-
вести к удвоению щели или ее быстрому умень-
шению вплоть до металлизации трубки за счет пе-
рекрывания состояний валентной зоны и зоны
проводимости.

Рис. 3 и табл. 2 демонстрируют влияние одно-
осных деформаций на зонную структуру хираль-
ной (10,5) нанотрубки. При Δhz = 0 минимальная
щель с энергией Eg(G) = 0.66 эВ расположена в
точке G с L = 2, а вторая щель с энергией Eg(D) =
= 1.6 эВ – в точке D с L = 4. При растяжении в
диапазоне |Δhz| ≤ 5% энергия Eg(G) падает до
0.26 эВ, а при сжатии она почти удваивается. Как
показывает рис. 3, вблизи Δhz = –5% зависимости
Eg(G) и Eg(D) от Δhz пересекаются, и далее значе-
ния Eg(D) оказываются меньше, чем Eg(G). В от-
личие от скручивания, когда нанотрубка может
приобретать металлические свойства, перекры-
вания состояний валентной зоны и зоны прово-

Рис. 1. Скручивание (а) и растяжение (б) нанотрубки.
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димости при растяжении и сжатии не наблюдает-
ся, т.е. нанотрубка сохраняет полупроводнико-
вые свойства, но шириной запрещенной зоны
можно эффективно управлять с помощью одно-
осной нагрузки, поскольку зависимости щелей
Eg(G) и Eg(D) от Δhz почти линейные.

Зависимости смещения уровней зонной
структуры полупроводниковых нанотрубок (12,1)
от линейных деформаций Δhz в основном анало-
гичны (10,5). Они определяются разнонаправлен-
ным смещением и конкуренцией двух минималь-
ных щелей, а также кратными изменениями их

Рис. 2. Зонная структура и изменение энергии минимальной оптической щели при растяжении (Δhz > 0) и сжатии
(Δhz < 0) нанотрубки (8,7).
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Таблица 1. Энергии (эВ) максимумов валентной зоны (v) и минимумов зоны проводимости (c) нанотрубки (8,7)
в различных точках зоны Бриллюэна в зависимости от величины растяжения и сжатия (Δhz, %)

Δhz Зона A B C D E F G H

0 c 0.39 0.68 1.04 1.15 1.11 1.09 0.92 0.95

v –0.39 –0.74 –1.43 –1.73 –2.24 –2.33 –2.48 –2.57

2 c 0.39 0.67 1.05 1.15 1.12 1.07 0.9 0.91

v –0.39 –0.74 –1.43 –1.71 –2.24 –2.34 –2.5 –2.57

5 c 0.45 0.68 1.06 1.14 1.10 1.01 0.88 0.4

v –0.45 –0.7 –1.46 –1.71 –2.21 –2.33 –2.56 –2.51

–2 c 0.41 0.7 1.04 1.16 1.12 1.12 0.95 1.0

v –0.41 –0.77 –1.41 –1.74 –2.1 –2.32 –2.45 –2.58

–5 c 0.33 0.74 1.04 1.22 1.15 1.22 0.9 1.01

v –0.33 –0.81 –1.35 –1.73 –2.04 –2.27 –2.36 –2.47

Рис. 3. Зонная структура и изменение энергии двух минимальных оптических щелей при растяжении и сжатии нано-
трубки (10,5).
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энергий при растяжении и сжатии (рис. 4, табл. 3).
Отклик нанотрубки (12,1) на скручивание суще-
ственно более слабый по сравнению с трубкой
(10,5).

Рис. 5 и табл. 4 отражают эволюцию зонной
структуры и минимальной щели при растяжении
и сжатии трубки (9,6). Это металлическая трубка с

мини-щелью Eg(F) = 0.035 эВ в точке F на границе
между состояниями с L = 1 и 2 и k = 0 [2, 24–26]. И
растяжение, и сжатие сопровождаются быстрым
увеличением щели Eg(F) до 0.32 и 0.22 эВ. Щель
Eg(F) отделена от остальных прямых оптических
переходов на 2–3 эВ, и они не образуют состоя-
ний в области уровня Ферми ни при растяжении,

Таблица 2. Энергии максимумов валентной зоны и минимумов зоны проводимости нанотрубки (10,5) в зависи-
мости от Δhz

Δhz Зона A B C D E F G H

0 c 1.05 1.16 1.01 0.64 1.26 0.77 0.33 1.14
v –1.63 –2.47 –2.23 –0.76 –2.22 –2.51 –0.33 –1.43

2 c 1.09 1.09 1.04 0.71 1.19 0.79 0.25 1.1
v –1.75 –2.42 –2.33 –0.84 –2.16 –2.62 –0.25 –1.37

5 c 1.14 0.97 1.06 0.8 1.1 0.8 0.13 1.
v –1.86 –2.36 –2.45 –0.97 –2.08 –2.76 –0.13 –1.3

–2 c 1.0 1.25 0.99 0.56 1.33 0.79 0.42 1.21
v –1.54 –2.52 –2.13 –0.66 –2.25 –2.4 –0.42 –1.51

–5 c 0.97 1.38 0.97 0.47 1.46 0.75 0.61 1.35
v –1.33 –2.58 –1.92 –0.47 –2.32 –2.22 –0.5 –1.61

Рис. 4. Зонная структура и изменение энергии двух минимальных оптических щелей при растяжении и сжатии нано-
трубки (12,1).
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Таблица 3. Энергии максимумов валентной зоны и минимумов зоны проводимости нанотрубки (12,1) в зависи-
мости от Δhz

Δhz Зона A B C D E F G H

0 c 0.45 0.82 0.97 0.64 0.39 1.31 1.36 1.36
v –2.54 –2.2 –1.66 –0.83 –0.39 –1.67 –1.89 –2.38

2 c 0.55 0.92 1.08 0.77 0.23 1.22 1.31 1.28
v –2.72 –2.39 –1.99 –0.98 –0.23 –1.51 –1.71 –2.25

5 c 0.72 1.08 1.24 1.0 0.16 1.14 1.28 1.24
v –2.92 –2.69 –2.0 –1.16 –0.16 –1.25 –1.47 –2.41

–2 c 0.47 0.83 0.98 0.63 0.59 1.55 1.54 1.55
v –2.24 –1.94 –1.35 –0.54 –0.47 –1.73 –2.03 –2.41

–5 c 0.31 0.67 0.8 0.36 0.92 1.7 1.62 1.67
v –1.91 –1.62 –1.04 –0.30 –0.76 –2.04 –2.34 –2.67
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ни при сжатии трубки, в отличие от ее скручива-
ния против винтовой оси трубки, когда щель
Eg(A) быстро убывает и опускается ниже щели
Eg(F) [15].

Нанотрубка типа “кресло”

Обсудим теперь нехиральную трубку (7,7) типа
“кресло”. Как видно из рис. 6 и табл. 5, в свобод-
ном состоянии она обладает металлической зон-
ной структурой из-за пересечения граничных π-
полос в точке A с L = 0, причем ни растяжение, ни
сжатие не вызывают расщепления этих вырож-
денных уровней. Таким образом, металлический
тип электронного строения устойчив по отноше-
нию к одноосной деформации. Этот результат
резко отличается от реакции трубки на ее скручива-
ние вокруг оси z, которое открывает щель Eg(A) в за-
прещенной зоне, которая быстро достигает ~1 эВ и
индуцирует переход металл–полупроводник.

Нанотрубки типа “зигзаг”
Как следует из рис. 7, 8 и табл. 6, 7, отклик зон-

ной структуры полупроводниковых нехиральных
нанотрубок типа “зигзаг” (13,0) с p = 1 и (11,0) с
p = –1 на одноосные деформации очень сильный.
Он определяется быстрым и разнонаправленным
изменением двух минимальных щелей. В трубке
(13,0) это щели Eg(E) и Eg(F), энергии которых для
невозмущенной структуры равны 0.85 и 1.47 эВ.
При сжатии трубки (13,0) щель Eg(E) падает до
0.31 эВ, а при растяжении Eg(F) убывает до
0.69 эВ. При Δhz ≈ 2% зависимости энергии этих
прямых переходов от Δhz пересекаются и Eg(E) =
= Eg(F) = 1.25 эВ. В трубке (11,0) точка пересече-
ния энергии двух минимальных щелей располо-
жена при отрицательном значении Δhz ≈ –2%, ко-
гда значение 1.25 эВ отвечает энергии переходов
Eg(E) и Eg(D). Путем растяжения и сжатия мини-
мальную щель Eg(E) в трубке (11,0) можно варьи-
ровать в интервале 0.22–1.25 эВ. В нанотрубках

Рис. 5. Зонная структура и изменение энергии минимальной оптической щели при растяжении и сжатии нанотрубки
(9,6).
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Таблица 4. Энергии максимумов валентной зоны и минимумов зоны проводимости нанотрубки (9,6) в зависи-
мости от Δhz

Δhz Зона A B C D E F G H

0 c 0.88 1.21 0.8 1.09 1.11 0.02 0.93 0.96

v –1.11 –2.0 –2.56 –2.45 –1.90 –0.02 –1.1 –2.46

2 c 0.9 1.16 0.78 1.03 1.12 0.11 0.89 0.96

v –1.16 –1.96 –2.63 –2.44 –1.96 –0.11 –1.1 –2.48

5 c 0.97 1.11 0.79 0.96 1.15 0.16 0.85 0.97

v –1.24 –1.9 –2.72 –2.38 –2.05 –0.16 –0.98 –2.55

–2 c 0.87 1.31 0.85 1.21 1.16 0.027 1.02 1.01

v –1.03 –1.95 –2.49 –2.46 –1.81 –0.027 –1.16 –2.48

–5 c 0.78 1.37 0.87 1.31 1.11 0.11 1.06 1.0

v –0.92 –2.11 –2.37 –2.52 –1.72 –0.11 –1.24 –2.22
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(13,0) и (11,0) изменения энергии прямых перехо-
дов с деформацией приближенно линейные. Как
установлено в [15], скручивание полупроводни-
ковых трубок (13,0) и (11,0) вызывает лишь очень
слабое возмущение зонной структуры: в (13,0)
минимальная щель увеличивается от 0.85 до
0.94 эВ, а в трубке (11,0) она убывает от 0.78 до
0.73 эВ, причем изменения энергии других пере-
ходов также ограничиваются ~0.1 эВ.

В идеальной квазиметаллической зигзагооб-
разной трубке (12,0) с p = 0 и растяжение, и сжа-
тие приводят к быстрому увеличению мини-щели
Eg(E) в точке E с L = 8 от 0.04 до 0.8–0.9 эВ (рис. 9,
табл. 8). Кроме того, вблизи Δhz = –5% дно зоны
проводимости смещается из точки E в точку A, и
минимальным оказывается непрямой переход
между состояниями Ev(E) и Eс(A). Напомним, что
отклик этой трубки на скручивание также до-

Рис. 6. Зонная структура и изменение энергии двух минимальных оптических щелей при растяжении и сжатии нано-
трубки (7,7).
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Таблица 5. Энергии максимумов валентной зоны и минимумов зоны проводимости нанотрубки (7,7) в зависи-
мости от Δhz

Δhz Зона A B C D E F G H

0 c 0 1.32 0.89 0.89 1.09 1.09 0.87 0.87
v 0 –2.20 –1.21 –1.21 –2.08 –2.08 –2.53 –2.53

2 c 0 1.31 0.93 0.93 1.09 1.09 0.86 0.86
v 0 –1.95 –1.19 –1.19 –2.08 –2.08 –2.51 –2.51

5 c 0 1.0 0.92 0.92 1.06 1.06 0.8 0.8
v 0 –1.65 –1.21 –1.21 –2.11 –2.11 –2.54 –2.54

–2 c 0 1.34 0.93 0.93 1.14 1.14 0.94 0.94
v 0 –2.41 –1.19 –1.19 –2.04 –2.04 –2.46 –2.46

–5 c 0 1.29 0.95 0.95 1.20 1.20 1.02 1.02
v 0 –1.77 –1.14 –1.14 –1.96 –1.96 –2.39 –2.39

Рис. 7. Зонная структура и изменение энергии двух минимальных оптических щелей при растяжении и сжатии нано-
трубки (13,0).
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вольно сильный: минимальная щель Eg(E) воз-
растает до 0.3 эВ [15]. В рассчитанных нехираль-
ных нанотрубках изменения запрещенной зоны с
деформацией приближенно линейные.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Рассчитано влияние растяжения и сжатия на
зонную структуру углеродных нанотрубок. Ре-
зультаты сопоставлены с электронными эффек-

Рис. 8. Зонная структура и изменение энергии двух минимальных оптических щелей при растяжении и сжатии нано-
трубки (11,0).
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Таблица 6. Энергии максимумов валентной зоны и минимумов зоны проводимости нанотрубки (13,0) в зависи-
мости от Δhz

Δhz Зона A B C D E F G H

0 c 0.52 0.63 0.99 1.04 0.42 0.71 1.4 1.4

v –2.64 –2.48 –2.10 –1.46 –0.43 –0.76 –2.16 –2.16

2 c 0.64 0.75 1.11 1.13 0.68 0.58 1.36 1.36

v –2.68 –2.66 –2.28 –1.57 –0.58 –0.58 –1.95 –1.95

5 c 0.63 0.86 1.14 1.19 0.83 0.34 1.25 1.25

v –3.02 –2.93 –2.54 –1.88 –0.84 –0.35 –1.71 –1.71

–2 c 0.35 0.48 0.83 0.79 0.29 0.86 1.42 1.42

v –2.53 –2.47 –1.94 –1.30 –0.28 –0.94 –2.39 –2.39

–5 c 0.17 0.43 0.64 0.57 0.16 0.51 1.11 1.6

v –2.21 –2.03 –1.63 –0.98 –0.15 –1.25 –2.61 –2.61

Рис. 9. Зонная структура и изменение энергии минимальной оптической щели при растяжении и сжатии нанотрубки
(12,0).
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тами скручивания нанотрубок. Установлено, что
возмущение зонной структуры под действием ме-
ханических деформаций может резко различаться
в зависимости от геометрии нанотрубок. Полу-
ченные результаты можно использовать для
управления оптическими и электрическими
свойствами материала и дизайна наноэлектроме-
ханических систем на основе углеродных нано-
трубок.
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