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Методом квантовой химии (неэмпирический метод симметризованных присоединенных цилин-
дрических волн) изучено изменение зонной структуры углеродных нанотрубок под действием их
скручивания вокруг своей оси. Рассчитано влияние крутильных мод на электронные свойства не-
хиральных и хиральных полупроводниковых, металлических и квазиметаллических нанотрубок.
Установлено, что из-за пересечения разных дисперсионных кривых скручивание хиральных трубок
приводит к сложным зависимостям оптических щелей от амплитуды крутильной моды. В полупро-
водниковых нехиральных трубках типа “зигзаг” зонная структура и ширина запрещенной зоны
устойчивы по отношению к крутильным модам. Скручивание трубок типа “кресло” приводит к
быстрому образованию и росту ширины запрещенной зоны. В хиральных и нехиральных металли-
ческих и квазиметаллических нанотрубках оптическая щель возрастает независимо от направления
скручивания трубки, а в полупроводниковых зависит от него. Результаты могут быть использованы
для дизайна элементов наноэлектромеханических систем на углеродных нанотрубках.
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ВВЕДЕНИЕ
В последние годы большое внимание уделяет-

ся исследованию электромеханических свойств
углеродных нанотрубок. Однослойные нанотруб-
ки представляют собой цилиндрические молеку-
лы, которые можно рассматривать как результат
сворачивания графеновых лент [1, 2]. Их геомет-
рия может быть определена двумя положитель-
ными целыми числами (n1, n2), где n1 ≥ n2 ≥ 0, или
диаметром d и углом хиральности θ. Нанотрубки
(n, n) и (n, 0) обладают инверсионной симметрией
и нехиральны, для других трубок характерна пра-
вая или левая винтовая ось, т.е. они хиральные.
Индексы хиральности определяют электронную
зонную структуру нанотрубок. В зависимости от
диаметра и хиральности нанотрубки обладают
металлическими или полупроводниковыми свой-
ствами и потому находят применение в электрон-
ных устройствах нанометрового масштаба. Они
имеют низкую плотность, сверхмалое попереч-
ное сечение и могут быть бездефектными [3–6].
Углеродные нанотрубки по отношению к их диа-
метру являются самыми жесткими и прочными
пружинами [7, 8], но, если нанотрубку скручивать

вокруг оси, ее электронные свойства меняются.
Скручивая нанотрубки, можно открывать запре-
щенные электронные зоны в металлических на-
нотрубках и варьировать запрещенные зоны в
полупроводниковых нанотрубках [9–13]. Экспе-
рименты с атомно-силовыми микроскопами об-
наруживают линейные электромеханические от-
клики на крутильные моды [14] в нанотрубках.
Трубки действуют как транзисторы, способные
регистрировать собственные деформации, что
указывает на возможности их использования в
качестве основных элементов наноэлектромеха-
нических систем (НЭМС), которые представля-
ют собой устройства, сочетающие электрические
и механические степени свободы углеродных на-
нотрубок [5, 6]. В качестве примеров можно при-
вести электромеханические резонаторы на нано-
трубках, сверхчувствительные датчики силы и
массы атомарного масштаба и радиоустройства
на нанотрубках [6, 10].

Поскольку в НЭМС используются электрон-
ные и механические степени свободы материала,
очень важно знать, как изменяются зонные
структуры при деформациях нанотрубки. Перво-
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начально было проанализировано влияние малых
крутильных деформаций на возмущение запре-
щенной зоны нанотрубок с помощью простого
π-электронного подхода Хюккеля [11–14]. Позд-
нее для повышения точности расчетов были про-
ведены исследования, основанные на методе
сильной связи и расширенном методе Хюккеля
[12, 15, 16]. С использованием этого же полуэмпи-
рического гамильтониана были изучены изменения
локальной плотности состояний энергетических
щелей при скручивании кластера, содержащего
около тысячи атомов углерода, расположенных в
структуре типа кресло (6, 6) [17, 18]. На сегодняш-
ний день опубликовано несколько неэмпириче-
ских расчетов влияния крутильных деформаций
на электронные свойства нанотрубок, в которых
для нехиральных трубок типа кресло (n, n) с n от 6
до 25 [19] и для нескольких хиральных трубок [20,
21] рассчитаны изменения ширины только мини-
мальной щели в запрещенной зоне и плотности
состояний вблизи этой щели в зависимости от
амплитуды крутильной деформации, а информа-
ция о возмущении всей зонной структуры отсут-
ствует.

Целью данной работы является восполнение
этого пробела, а именно определение отклика
всей зонной структуры хиральных и нехиральных
нанотрубок на крутильные моды. Для этого мы
применим метод линеаризованных присоединен-
ных цилиндрических волн, подробно описанный
в предыдущих публикациях [2, 22, 23]. В связи с
практическим применением нанотрубок в
НЭМС получение количественной информации
об изменениях электронной структуры нанотру-
бок при скручивании становится все более акту-
альным.

МЕТОДИЧЕСКАЯ ЧАСТЬ

Структуру любой нанотрубки можно опреде-
лить, располагая только два ближайших соседних
атома С на поверхности цилиндра на расстоянии
1.42 Å, а затем используя операции вращательной
Cn и винтовой S(hz, ω) симметрии для определе-
ния положения остальных атомов трубки [24].
В нанотрубках ось вращения Cn совпадает с осью z
системы, где n является наибольшим общим де-
лителем n1 и n2. Винтовые операции S(hz, ω) пред-
ставляют собой повторяющиеся повороты на уг-
лы ω вокруг оси z с одновременными смещения-
ми на расстояния hz в направлении этой оси,
которые зависят от значений n1 и n2 и определяют
спиральную геометрию нанотрубки. В дальней-
шем мы считаем, что S(hz, ω) – это правосторон-
няя винтовая операция со смещением в положи-
тельном направлении оси z трубки и с положи-
тельным углом ω вокруг оси.

В методе присоединенных цилиндрических
волн учитываются все свойства симметрии тру-
бок. Истинная элементарная ячейка любой нано-
трубки при этом сводится к двум атомам С, содер-
жащим восемь валентных электронов, и расчеты
любой нехиральной или хиральной трубки с де-
формацией кручения возможны независимо от
огромного количества атомов в трансляционных
ячейках скрученных трубок. Зонная структура
нанотрубки определяется свободным движением
электронов в моноатомном цилиндрическом
слое и рассеянием электронов на атомных потен-
циалах. Вращательную и винтовую симметрию
нанотрубок учитывали при построении гамиль-
тониана и базисных функций. Строгое обоснова-
ние метода и явные формулы для базисных функ-
ций и секулярных уравнений приведены в преды-
дущих публикациях [2, 22, 23]. Собственные
функции Ψλ(r/k, L) и собственные энергии Eλ(k, L)
электронного гамильтониана зависят от волново-
го вектора k из первой зоны Бриллюэна (0 ≤ k ≤
≤ π/hz) и вращательного квантового числа L = 0, 1, …,
n – 1, которое нумерует стоячие электронные вол-
ны вокруг трубки. В качестве входных данных ис-
пользовали структурные параметры hz и ω нано-
трубки, в качестве характеристики моды круче-
ния – величину Δω, выраженную в град/Å.
Зонные структуры нанотрубок представлены в
наиболее полной форме с применением схемы
дважды повторяющихся зон.

РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТОВ

Ниже мы рассмотрим влияние крутильных
мод на зонную структуру нанотрубок (8, 7), (9, 6),
(10, 5), (7, 7), (13, 0), (12, 0) и (13, 0) с практически
одинаковым диаметром ~10 Å, но с разной хи-
ральностью. Мы ограничимся амплитудами кру-
чения Δω между −2 и 2 град/Å, поскольку идеаль-
ная цилиндрическая геометрия нанотрубок со-
храняется в этих пределах, но дальнейшее
скручивание приводит первоначально к образо-
ванию гребней и борозд на их поверхности, а да-
лее к необратимому разрушению цилиндриче-
ской структуры трубок [4, 19, 25]. Электронные
свойства идеальных нанотрубок, не подвергнутых
механической деформации, можно грубо охаракте-
ризовать индексом p = (n1 – n2) mod 3, где mod 3
обозначает деление на 3 по модулю (с остатком), т.е.
нахождение остатка от деления (n1 – n2) на 3. Когда
разность n1 – n2 кратна трем (p = 0), нанотрубки
обладают металлическими свойствами, а при p =
= 1 или p = −1 они являются полупроводниками.
Таким образом, в рассматриваемой серии трубок
имеются хиральные и нехиральные, полупровод-
никовые и металлические трубки со всеми индек-
сами p.
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ДЬЯЧКОВ

Хиральные нанотрубки

Рис. 1 и табл. 1 иллюстрируют первый пример
результатов расчетов, а именно зонную структуру
и ее изменения при скручивании хиральной (8, 7)
трубки, т.е. энергии пиков валентной зоны и ми-
нимумов зоны проводимости в точках A, …, H
зоны Бриллюэна, а также изменения двух ми-
нимальных прямых переходов при деформации
в зависимости от величины и направления
скручивания трубки. Вращательной симметрии
нет, и все состояния соответствуют L = 0. Для
идеальной геометрии (Δω = 0) уровень Ферми
четко разделяет кривые валентной зоны и зоны
проводимости, причем нанотрубка является по-
лупроводником с прямым переходом в запрещен-

ной зоне Eg(A) = Ec(A) – E
v
(A) = 0.76 эВ, соответ-

ствующим электронному возбуждению в точке A
с k = 0.9 π/h. Вторая минимальная щель Eg(B) =
= 1.42 эВ расположена в точке B с k = 1.8 π/h.
Энергии прямых переходов в точках C,…, H со-
ставляют от 2.5 до 3.5 эВ. Вариации электронной
структуры зависят от направления деформации.
Скручивание трубки в направлении ее винтовой
оси на Δω = 0.5 и 1 град/Å приводит к увеличению
зазора Eg(A) примерно до 1.45 и 1.8 эВ соответ-
ственно. Заметим, что положительный знак про-
изводной минимальной щели dEg(A)/dΔω при
Δω = 0 согласуется с аналитической формулой
метода Хюккеля для трубок серии p = 1 [11, 12].
Напротив, щель Eg(B) уменьшается от 1.42 до 1.1 и

Рис. 1. Зонная структура нанотрубки (8, 7) (слева) и изменение двух минимальных прямых переходов при деформации
(справа). Начало отсчета: энергия находится на уровне Ферми, точки Γ и K соответствуют центру зоны Бриллюэна
(k = 0) и границе (k = π/h). Положительное и отрицательное скручивание Δω соответствует растяжению и сжатию свя-
зей С–С.
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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 ее скручивания Δω (град/Å)

Δω Зона A B C D E F G H

0 c 0.38 0.68 1.04 1.15 1.11 1.09 0.92 0.95
v –0.38 –0.74 –1.43 –1.73 –2.24 –2.33 –2.48 –2.57

0.25 c 0.61 0.61 1.09 1.11 1.15 1.07 1.0 0.9
v –0.61 –0.7 –1.58 –2.22 –2.34 –2.16 –2.62 –2.23

0.5 c 0.74 0.55 1.16 1.1 1.18 1.05 1.04 0.81
v –0.71 –0.55 –1.69 –1.45 –2.46 –1.98 –2.75 –2.14

1 c 0.87 0.23 1.19 0.93 1.11 0.79 0.96 0.48
v –0.95 –0.23 –1.99 –1.14 –2.72 –1.73 –3.13 –2.0

1.5 c 0.96 0.075 1.23 0.72 1.0 0.36 0.96 –0.21
v –1.26 –0.075 –2.3 –0.89 –3.08 –1.48 –3.48 –1.64

2 c 1.67 0.81 1.7 1.02 1.44 0.33 1.21 –0.18
v –1.04 0.18 –2.08 0.0 –2.9 –0.65 –3.26 –0.97

–0.25 c 0.26 0.81 1.02 1.21 1.18 1.13 0.87 0.99
v –0.26 –0.88 –1.37 –1.89 –2.46 –2.46 –2.31 –2.65

–0.5 c 0.16 0.90 0.98 1.24 1.13 1.12 0.76 1.34
v –0.16 –1.02 –1.23 –2.0 –1.86 –2.6 –2.16 –3.09
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0.46 эВ из-за скручивания, а производная
dEg(B)/d∆ω отрицательна в точке ∆ω = 0. Таким
образом, для ∆ω > 0 ширина запрещенной зоны
сначала увеличивается от 0.76 до 1.4 эВ, а затем
вблизи Δω = 0.5 град/Å щель перескакивает из
точки A в точку B и, наконец, уменьшается до
0.14 эВ при Δω = 1 град/Å. При противоположном
отрицательном кручении на Δω = –0.5 и –1 град/Å,
т.е. скручивании трубки против оси хиральности,
наблюдаются противоположные сдвиги щелей
Eg(A) и Eg(B). В точке A щель уменьшается от 0.76
до ~0.33 и 0.24 эВ для Δω = ‒0.5 и ‒1 град/Å.
В точке B сдвиг щели положительный; щель Eg(B)
увеличивается примерно от 1.4 при Δω = 0 до 1.9 и
2.3 эВ при Δω = –0.5 и –1 град/Å. Увеличение ам-
плитуды деформации только в области –1 град/Å ≤
≤ Δω ≤ 1 град/Å сопровождается линейным увели-

чением энергии прямых переходов в точках A, C,
E и аналогичным уменьшением щелей в точках B,
D, G, F и H. Более сильное скручивание трубки с
Δω = ± 2 град/Å приводит к металлизации исход-
ной полупроводниковой нанотрубки из-за пере-
крытия состояний валентной зоны и зоны прово-
димости. При Δω = 2 град/Å дно зоны проводи-
мости в точке H находится ниже уровня Ферми на
0.18 эВ, а верх валентной зоны в точке B выше
этого уровня на такую же величину. При отрица-
тельной величине Δω = ‒2 град/Å уровни E

v
(C) и

Ec(G) перекрываются на 0.05 эВ. Расчеты показы-
вают, что дальнейшее скручивание трубки сопро-
вождается ростом числа точек пересечения кри-
вых валентности и зоны проводимости и даль-
нейшей металлизацией трубки.

Рис. 2. Зонная структура нанотрубки (10, 5) и изменение двух минимальных прямых переходов при деформации.
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Таблица 2. Энергии максимумов валентной зоны и минимумов зоны проводимости нанотрубки (10, 5) в зависи-
мости от Δω

Δω 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

0.25 c 1.14 1.14 1.07 0.76 1.28 0.86 0.17 1.11
v –1.82 –2.24 –2.44 –0.94 –2.0 –2.71 –0.17 –1.24

0.5 c 1.20 0.94 1.09 0.91 1.24 0.92 0.12 1.03
v –2.02 –1.98 –2.63 –1.13 –1.75 –2.9 0.12 –1.02

1 c 1.25 –0.07 1.1 1.15 0.25 0.95 0.46 0.74
v –2.48 –1.51 –3.62 –1.58 –1.29 –3.35 –0.46 –0.61

2 c 2.66 –0.16 2.35 2.88 –0.85 2.14 1.3 –0.23
v –1.93 –0.96 –2.52 –1.03 0.23 –2.55 0.09 1.11

–0.25 c 0.99 1.1 0.97 0.55 1.2 0.66 0.49 1.17
v –1.43 –2.71 –2.01 –0.62 –2.43 –2.32 –0.49 –1.63

–0.5 c 0.9 0.98 0.89 0.45 1.08 0.5 0.62 1.16
v –1.27 –2.94 –1.84 –0.44 –2.69 –1.15 –0.66 –1.9

–1 c 0.71 0.60 0.61 0.15 0.72 0.08 0.78 0.96
v –1.01 –3.45 –1.55 –0.15 –3.19 –1.86 –0.98 –2.25

–2 c 0.65 0 0.39 0 0.13 –0.35 1.08 0.64
v –0.23 –2.08 –0.78 0 –1.89 –1.1 –0.98 –1.27
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Рис. 2 и табл. 2 демонстрируют изменения зон-
ной структуры хиральной (10, 5) нанотрубки при
деформации. Трубка характеризуется осью вра-
щения 5-го порядка и относится к серии p = −1.
Здесь имеются три набора дисперсионных кри-
вых, причем полосы для L = 5 представляют со-
бой непрерывные продолжения полос для враща-
тельного квантового числа L; это связано непо-
средственно с винтовой симметрией трубок [2,
22, 23]. При Δω = 0 минимальная щель с энергией
Eg(G) = 0.66 эВ находится в точке G с L = 2, а вто-
рая щель Eg(D) = 1.6 эВ – в точке D с L = 4. В диа-
пазоне 0 ≤ Δω ≤ 0.5 град/Å величина Eg(G) падает
до 0.24 эВ, а при дальнейшем увеличении Δω до
1 град/Å растет до 0.92 эВ. При отрицательных
значениях Δω, т.е. когда трубка закручена против
винтовой оси, основная щель Eg(G) быстро уве-

личивается до 2 эВ, а щель Eg(D) уменьшается до
0.3 эВ, так что при Δω ~ −0.25 град/Å зависимости
Eg(G) и Eg(D) от Δω пересекаются, и далее значе-
ния Eg(D) оказываются существенно меньше, чем
Eg(G). Как и в случае трубки (8, 7), при Δω =
= ±2 град/Å происходит перекрывание состоя-
ний валентной зоны и зоны проводимости, т.е.
нанотрубка приобретает металлические свойства.
Эта трубка относится к серии p = −1, и производ-
ная щели dEg(G)/dΔω отрицательна при Δω = 0,
как это следует из π-электронной модели [11, 12],
но знак dEg(G)/dΔω положителен. Как и в случае
соединения (8, 7), картина изменения зонной
структуры под действием крутильной моды нано-
трубки (10, 5) существенно сложнее предсказа-
ний метода Хюккеля.

Рис. 3. Зонная структура нанотрубки (9, 6) и изменение двух минимальных прямых переходов при деформации.
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Таблица 3. Энергии максимумов валентной зоны и минимумов зоны проводимости нанотрубки (9, 6) в зависи-
мости от Δω

Δω 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

0.5 c 1.06 1.2 0.92 1.03 1.19 0.28 0.76 1.06
v –1.36 –1.67 –2.99 –2.11 –2.18 –0.28 –0.88 –2.69

–0.5 c 0.74 1.25 0.63 1.11 1.07 0.27 1.14 0.93
v –0.85 –2.25 –2.26 –2.97 –1.63 –0.27 –1.33 –2.08

0.25 c 0.98 1.22 0.87 1.08 1.16 0.17 0.86 1.02
v –1.26 –1.82 –2.73 –2.3 –2.04 –0.17 –1.07 –2.68

1 c 1.17 1.1 0.96 0.71 1.23 0.53 0.61 1.07
v –1.66 –1.36 –3.10 –1.79 –1.49 –0.53 –0.54 –2.93

2 c 1.91 0.57 1.42 –0.09 1.77 1.56 0.69 1.55
v –1.73 –0.2 –3.19 –0.6 –2.47 –0.56 0.69 –3.03

–0.25 c 0.88 1.23 0.74 1.13 1.1 0.17 1.03 0.98
v –1.02 –2.11 –2.43 –2.59 –1.77 –0.17 –1.27 –2.33

–1 c 0.89 1.17 0.39 1.01 0.99 0.45 1.17 0.72
v –0.6 –2.58 –2.23 –3.08 –1.39 –0.45 –1.66 –1.79

–2 c 0.49 1.12 –0.12 0.88 0.93 1.11 1.4 0.4
v 0.11 –2.87 –1.22 –3.46 –0.67 –0.57 –1.83 –1.11
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В случае нанотрубки (9, 6) с p = 0 наибольший
общий делитель индексов n1 и n2 равен трем; сле-
довательно, структура этой трубки характеризу-
ется осью вращения третьего порядка, а соб-
ственные состояния зависят от волнового вектора
k и вращательного квантового числа L = 0, 1 и 2.
В схеме повторяющихся зон дисперсионные кри-
вые для L = 2 – это продолжения кривых для L =
= 1. Рис. 3 и табл. 3 отражают эволюцию зонной
структуры при скручивании этой трубки. Соглас-
но простому методу Хюккеля, идеальная трубка
(9, 6) должна иметь зонную структуру металличе-
ского типа с нулевой запрещенной зоной, но ме-
тод цилиндрических волн предсказывает образо-
вание мини-щели Eg(F) = 0.035 эВ в точке F на гра-
нице между состояниями с L = 1 и L = 2 с k = 0,
которое вызвано кривизной трубки и эффектами
электронной гибридизации [26, 27]. Независимо
от направления слабого скручивания на Δω =
= ±0.25 град/Å щель Eg(F) увеличивается до
0.34 эВ. Дальнейшее скручивание нанотрубки в
положительном и отрицательном направлениях
приводит к монотонному росту щели в точке F до

1.0, 0.9, 2.1 и 1.8 эВ при Δω = 1, –1, 2 и –2 град/Å
соответственно. Зависимость Eg(F) от Δω почти
симметрична относительно смены знака Δω. Есть
еще вторая минимальная по энергии щель Eg(A),
расположенная в точке A с L = 0, которая очень чув-
ствительна к скручиванию трубки (9, 6); измене-
ние Δω между 2 и –2 град/Å приводит к линей-
ному уменьшению Eg(A) от 3.6 до 0.6 эВ. При
Δω ≤ –1 град/Å вторая щель Eg(A) меньше основной
щели Eg(F). При больших положительных значени-
ях Δω рост щели в точке F также сопровождается
резким уменьшением щелей в точках G (L = 2) и D
(L = 1), что в итоге приводит к их закрытию при
Δω = 2 град/Å. Большое отрицательное закру-
чивание с Δω = ‒2 град/Å приводит к образова-
нию проводящих состояний в точках A и С (L =
= 0), где уровень Ферми пересекает дисперсион-
ные кривые. В случаях правого и левого кручения
минимальная ширина запрещенной зоны снача-
ла увеличивается, а затем перескакивает в новую
точку в зоне Бриллюэна, уменьшается и исчезает.

Рис. 4. Зонная структура нанотрубки (7, 7) и изменение двух минимальных прямых переходов при деформации.
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Таблица 4. Энергии максимумов валентной зоны и минимумов зоны проводимости нанотрубки (7, 7) в зависи-
мости от Δω

Δω Зона A B C D E F G H

0 c 0 1.32 1.06 0.9 1.11 1.08 0.87 0.87

v 0 –2.20 –1.21 –1.27 –2.07 –2.09 –2.53 –2.52

0.5 c 0.16 1.36 1.02 0.84 1.14 1.07 0.96 0.83

v –0.16 –2.16 –1.35 –1.03 –2.23 –1.99 –2.66 –2.27

1 c 0.31 1.37 1.11 0.75 1.16 1.02 0.98 0.70

v –0.31 –2.14 –1.54 –0.84 –2.46 –1.74 –2.87 –2.13

2 c 0.77 1.57 1.35 0.66 1.27 0.98 1.07 0.98

v –0.47 –1.86 –1.72 –0.34 –2.61 –1.16 –3.17 –1.16
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Нанотрубка типа кресло

Обсудим теперь более простой случай нехи-
ральных трубок, начиная с трубки (7, 7) типа
кресло. Из-за симметрии при скручивании нехи-
ральных нанотрубок изменение зонной структу-
ры не зависит от направления деформации. На-
нотрубки, скрученные на угол Δω и –Δω трубки,
являются зеркальным отображением друг друга, а
их зонные структуры идентичны. Поэтому здесь
можно ограничиться рассмотрением только по-
ложительных деформаций Δω. Как видно из
рис. 4 и табл. 4, в свободном состоянии нанотруб-
ка (7, 7) характеризуется металлической зонной
структурой из-за пересечения граничных π-полос
в точке A с L = 0 и k = 2/3 (π/h). Кручение откры-
вает запрещенную зону Eg(A), которая увеличива-
ется до 1.3 эВ при Δω = 2 град/Å. Прямые щели в
точках C, E и G увеличиваются, а щели в точках
D, F и H уменьшаются из-за крутильных дефор-
маций этого материала. При Δω = 2 град/Å щель в
точке D с L = 6 Eg(D) = 1.0 эВ оказывается при-
мерно на 0.3 эВ меньше, чем щель Eg(A). Таким
образом, минимальная щель сначала увеличива-
ется от 0 до ~1.1 эВ, затем перескакивает из точки
A в точку D зоны Бриллюэна и, наконец, убывает.
Таким образом, здесь наблюдается не зависящий
от направления скручивания переход металл–по-

лупроводник, что может быть использовано для
эффективного управления и проводимостью тру-
бок типа кресло.

Нанотрубки типа зигзаг

На рис. 5 и в табл. 5 приведены данные об эво-
люции зонной структуры нехиральной нанотруб-
ки (13, 0) типа зигзаг с p = 1. При Δω = 0 мини-
мальная щель Eg(E) = 0.85 эВ (L = 9). Энергия вто-
рого прямого перехода Eg(F) = ~1.5 эВ (точка F,
L = 8). Все остальные щели более 2.5 эВ. Скручи-
вание трубки при Δω ≤ 2 град/Å вызывает лишь
очень слабое возмущение зонной структуры. Ми-
нимальная щель Eg(E) увеличивается до 0.94 эВ, и
изменения энергий других переходов также огра-
ничиваются примерно 0.1 эВ. Положительный знак
производной минимальной запрещенной зоны
dEg(E)/dΔω такой, как ожидается в π-электронной
модели для трубок семейства p = 1 [11, 12].

Как показывают рис. 6 и табл. 6, скручивание
полупроводниковой (11, 0) трубки сопровождает-
ся еще более слабыми изменениями электронных
уровней соединения. В идеальной нанотрубке (11, 0)
минимальная прямая щель соответствует элек-
тронному переходу в точке E с L = 7 и энергией
Eg(E) = 0.78 эВ. Скручивание трубки до Δω ≤ 2 град/Å

Рис. 5. Зонная структура нанотрубки (13, 0) и изменение двух минимальных прямых переходов при деформации.
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Таблица 5. Энергии максимумов валентной зоны и минимумов зоны проводимости нанотрубки (13, 0) в зависи-
мости от Δω

Δω 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

1 c 0.51 0.69 0.98 1.03 0.45 0.73 1.26 1.4

v –2.68 –2.5 –2.11 –1.45 –0.45 –0.69 –2.25 –2.11

2 c 0.48 0.65 0.94 0.97 0.47 0.66 1.11 1.6

v –1.79 –2.54 –2.26 –1.42 –0.47 –0.71 –2.2 –2.09
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приводит к уменьшению этой щели всего на
0.05 эВ. Энергия всех остальных прямых перехо-
дов равна 1.6 эВ и выше, а их средние возмущения
составляют ~0.1 эВ. Таким образом, зигзагооб-
разные нанотрубки с p = 1 и p = −1 очень слабо
меняются при механическом скручивании, что
может быть полезно в тех случаях, когда требуют-
ся нанотрубки, электрические свойства которых
устойчивы к скручиванию материала.

В случае идеальной квазиметаллической зиг-
загообразной трубки (12, 0) с p = 0 ситуация иная.

Здесь в точке E с L = 8 имеется мини-щель Eg(E) =
= 0.04 эВ. Из-за эффектов кривизны нанотрубки
это узкозонный полупроводник. Можно отме-
тить увеличение минимальной щели от 0.04 до
0.3 эВ при увеличении угла Δω от 0 до 2 град/Å
(рис. 7, табл. 7), что в несколько раз меньше, чем
изменение щели в хиральной квазиметаллической
нанотрубке (9, 6), но больше, чем в полупроводни-
ковых трубках типа зигзаг. В рассчитанных нехи-
ральных нанотрубках изменения запрещенной зо-
ны с деформацией приближенно линейные.

Рис. 6. Зонная структура нанотрубки (11, 0) и изменение двух минимальных прямых переходов при деформации.

4

0

–4

–8

Э
не

рг
ия

, э
В

(11, 0)

Г К ГГ ГК К КГ Г ГКΔω = 0°

A B C D E F G H

L = 0 L = 1 L = 2 L = 3 L = 4 L = 5 L = 6L = 7L = 8L = 9L = 10 0.78

0.76

0.77

0.75

0.74

0.73
0 21

Э
не

рг
ия

, э
В

(11, 0)

Δω, град/Å

Eg(E)

Рис. 7. Зонная структура нанотрубки (12, 0) и изменение двух минимальных прямых переходов при деформации.
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Таблица 6. Энергии максимумов валентной зоны и минимумов зоны проводимости нанотрубки (11, 0) в зависи-
мости от Δω

Δω Зона A B C D E F G H

0 c 0.27 0.64 1.01 0.81 0.52 1.99 1.48 1.48

v –2.54 –2.38 –1.77 –0.84 –0.26 –2.6 –1.83 –1.83

1 c 0.27 0.63 1.02 0.79 0.49 2.0 1.38 1.6

v –2.57 –2.39 –1.75 –0.84 –0.27 –2.35 –1.86 –1.8

2 c 0.27 0.64 1.0 0.79 0.47 2.2 1.26 1.67

v –2.58 –2.37 –1.72 –0.83 –0.26 –2.48 –1.9 –1.77
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Установлено, что изменения зонной структу-
ры углеродных нанотрубок в результате механи-
ческого скручивания определяются геометрией и
электронными свойствами идеальных неиска-
женных трубок. В полупроводниковых хираль-
ных трубках возмущения электронных свойств
существенно более сильные, чем в нехиральных.
В металлических трубках вариации зонной струк-
туры не зависят или слабо зависят от направления
скручивания, а в полупроводниковых трубках из-
менения направления скручивания трубок со-
провождаются сменой роста оптических щелей
их уменьшением.
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