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Íà îñíîâå ìåòîäà ïîòåíöèàëîâ íóëåâîãî ðàäèóñà èññëåäîâàíà çîííàÿ ñòðóêòóðà îäíîýëåê-
òðîííîãî ñïåêòðà îäíîñòåíî÷íûõ óãëåðîäíûõ zigzag-íàíîòðóáîê. Ïîêàçàíî, ÷òî ôîðìèðîâàíèå
óçêîé çàïðåùåííîé çîíû â zigzag-íàíîòðóáêàõ (3N,0) îáóñëîâëåíî âëèÿíèåì êðèâèçíû èõ ñòå-
íîê íà îäíîýëåêòðîííûé ñïåêòð �-ýëåêòðîíîâ. Ïîëó÷åíû âûðàæåíèÿ äëÿ øèðèí çàïðåùåííûõ
çîí è ýôôåêòèâíûõ ìàññ íàíîòðóáîê (3N,0), (3N–1,0) è (3N+1,0) â çàâèñèìîñòè îò èõ äèàìåòðà.

Íà îñíîâ³ ìåòîäó ïîòåíö³àë³â íóëüîâîãî ðàä³óñà äîñë³äæåíî çîííó ñòðóêòóðó îäíîåëåêòðîí-
íîãî ñïåêòðó îäíîøàðîâèõ âóãëåöåâèõ zigzag-íàíîòðóáîê. Ïîêàçàíî, ùî ôîðìóâàííÿ âóçüêî¿
çàáîðîíåíî¿ çîíè ó zigzag-íàíîòðóáêàõ (3N,0) çóìîâëåíî âïëèâîì êðèâèíè ¿õ ñò³íîê íà îäíî-
åëåêòðîííèé ñïåêòð �-åëåêòðîí³â. Îòðèìàíî âèðàçè äëÿ øèðèí çàáîðîíåíèõ çîí òà åôåêòèâíèõ
ìàñ íàíîòðóáîê (3N,0), (3N–1,0) ³ (3N+1,0) â çàëåæíîñò³ â³ä ¿õ ä³àìåòðà.

PACS: 73.22.Dj, 71.20.Tx

Êëþ÷åâûå ñëîâà: óãëåðîäíûå òðóáêè, çîííûé ñïåêòð, ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, ïîòåíöèàë
íóëåâîãî ðàäèóñà.

Ââåäåíèå

Èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû îäíîñòå-
íî÷íûõ óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê, âûïîëíåííûå â
ïðèáëèæåíèè ñèëüíîé ñâÿçè [1], ïîêàçàëè, ÷òî
(3N–1,0) è (3N+1,0) zigzag-òðóáêè ÿâëÿþòñÿ îäíî-
ìåðíûìè ïîëóïðîâîäíèêàìè ñ øèðèíîé çàïðåùåí-
íîé çîíû E b/dg � 2� , ãäå � � 2 5, ýÂ — èíòåãðàë ïå-
ðåêðûòèÿ, b — äëèíà ñâÿçè, d — äèàìåòð òðóáêè, â
òî âðåìÿ êàê òðóáêè (3N,0) ÿâëÿþòñÿ óçêîçîííûìè
ïîëóïðîâîäíèêàìè ñ øèðèíîé çàïðåùåííîé çîíû
� 1/d2. Â ÷àñòíîñòè, â [1] â ðàìêàõ ïðèíÿòîãî ïðè-
áëèæåíèÿ äëÿ òðóáêè (9,0) øèðèíà çàïðåùåííîé
çîíû îêàçàëàñü ðàâíîé 0,14 ýÂ. Â ðàáîòàõ [1,2] áû-
ëî âûäâèíóòî ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî â (3N,0) òðóáêàõ
íå î÷åíü áîëüøîãî äèàìåòðà èç-çà êðèâèçíû ïðîèñ-
õîäèò ãèáðèäèçàöèÿ �- è �-îðáèòàëåé óãëåðîäà, êî-
òîðàÿ è äàåò îñíîâíîé âêëàä â ôîðìèðîâàíèå óçêîé
(�0,01 ýÂ) ùåëè ìåæäó âàëåíòíîé çîíîé è çîíîé
ïðîâîäèìîñòè [3,4]. Ïîçæå òàêàÿ ùåëü áûëà ýêñïå-
ðèìåíòàëüíî îáíàðóæåíà ìåòîäàìè èíôðàêðàñíîé
ñïåêòðîñêîïèè [5] è ïî èçìåðåíèÿì ïðîâîäèìîñòè
[6] ïðè òåìïåðàòóðàõ �1 Ê.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî âîçíèêíîâåíèå
ùåëè â (3N,0) òðóáêàõ â îñíîâíîì îáóñëîâëåíî
âëèÿíèåì êðèâèçíû ïîâåðõíîñòè òðóáêè íà îäíî-
ýëåêòðîííûé ñïåêòð êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ �-ýëåê-
òðîíîâ. Äëÿ âûâîäà ñîîòâåòñòâóþùèõ äèñïåðñèîí-
íûõ óðàâíåíèé èñïîëüçîâàí èçâåñòíûé ìåòîä ïîòåí-
öèàëîâ íóëåâîãî ðàäèóñà [7]. Õîòÿ â ðàìêàõ ýòîãî
ìåòîäà âçàèìîäåéñòâèå âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà ñ îò-
äåëüíûì èîíîì â ìíîãîàòîìíîì êëàñòåðå îïèñûâà-
åòñÿ âåñüìà ñõåìàòè÷íî, ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñòðóêòó-
ðà êëàñòåðà ïðè ýòîì ó÷èòûâàåòñÿ â ïîëíîì îáúåìå.
Â ðàáîòå âêðàòöå îïèñàíà ñîîòâåòñòâóþùàÿ ìåòîäè-
êà ðàñ÷åòà áëîõîâñêèõ ôóíêöèé è çîííîãî ñïåêòðà
zigzag-òðóáîê. Ïðè ýòîì âìåñòî èíòåãðàëà ïåðåêðû-
òèÿ � äëÿ âñåõ òðóáîê èñïîëüçîâàí ëèøü îäèí óíè-
âåðñàëüíûé ïàðàìåòð, ïîëó÷åííûé èç òðåáîâàíèÿ
ñîâïàäåíèÿ ðàññòîÿíèÿ ìåæäó äâóìÿ íàéäåííûìè
ýêñïåðèìåíòàëüíî òî÷êàìè Âàí-Õîâà â ïëîòíîñòè
ñîñòîÿíèé òðóáêè (15,0).

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷å-
òà çîííîãî ñïåêòðà, ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ (9,0) è
(10,0) òðóáîê, à òàêæå èíòåðïîëÿöèîííûå ôîðìóëû
äëÿ øèðèí çàïðåùåííûõ çîí âî âñåõ zigzag-òðóáêàõ
è äëÿ ýôôåêòèâíûõ ìàññ íà êðàÿõ çîí. Ïðîâåäåíî
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ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè äàííûìè, ïîëó÷åííûìè äëÿ íàíîòðóáîê
(10,0) [8,9], è ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ çîííîé ñòðóê-
òóðû îäíîñòåíî÷íûõ íàíîòðóáîê, âûïîëíåííûõ â
[10] íà îñíîâå ìåòîäà LCAO ñ ó÷åòîì ðåàëüíîé ïðî-
ñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû òðóáîê.

Îäíîýëåêòðîííûé ñïåêòð îäíîñòåíî÷íûõ
zigzag- è armchair-íàíîòðóáîê

Èçâåñòíî, ÷òî ãðàôèò ñîñòîèò èç ñëàáîñâÿçàííûõ
ìîíîàòîìíûõ ñëîåâ óãëåðîäà, îáðàçóþùèõ ïðàâèëü-
íóþ ãåêñàãîíàëüíóþ ñòðóêòóðó. Íà ðèñ. 1,à èçîáðà-
æåí îäèí òàêîé ñëîé, ãäå àòîìû ðàñïîëàãàþòñÿ â
âåðøèíàõ ïðàâèëüíîãî øåñòèóãîëüíèêà, âïèñàííîãî
â îêðóæíîñòü (ðèñ. 1,á). Íàïîìíèì, ÷òî òðè èç ÷å-
òûðåõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíà óãëåðîäà îáðàçóþò ëî-
êàëèçîâàííûå �-ñâÿçè (èçîáðàæåííûå ëèíèÿìè), à
÷åòâåðòûé — äåëîêàëèçîâàííóþ �-ñâÿçü. Èìåííî
�-ýëåêòðîíû ó÷àñòâóþò â ïðîâîäèìîñòè.

Åñëè âûðåçàòü ïîëîñêó èç ýòîãî ñëîÿ âäîëü ïóíê-
òèðíûõ ëèíèé è ñâåðíóòü åå â òðóáî÷êó òàê, ÷òîáû
ñîâïàëè ïóíêòèðíûå ëèíèè, òî â ðåçóëüòàòå îáðàçó-
åòñÿ îäíîñëîéíàÿ óãëåðîäíàÿ íàíîòðóáêà zigzag
(3,0). Ïðè óâåëè÷åíèè ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ïóíêòèð-
íûìè ëèíèÿìè ïîëó÷àþòñÿ òðóáêè zigzag (Ì,0)
áîëüøåãî äèàìåòðà. Åñëè ïóíêòèðíûå ëèíèè ïîâåð-
íóòü íà 90î, âûðåçàòü ïî íèì ïîëîñêó è ñâåðíóòü â
òðóáêó, òî ïîëó÷èì íàíîòðóáêó armchair (M,M).

Â îáîèõ ñëó÷àÿõ àòîìû áóäóò íàõîäèòüñÿ â
âåðøèíàõ øåñòèóãîëüíèêîâ íà öèëèíäðè÷åñêîé ïî-
âåðõíîñòè.

Ðàññìîòðèì íàíîòðóáêó zigzag (M,0). ×òîáû
îïèñàòü â íåé ïîëîæåíèå àòîìîâ, âîçüìåì çà îñíîâó
÷åòûðå ïðîíóìåðîâàííûõ àòîìà, êàê ïîêàçàíî íà
ðèñ. 1,a. Âðàùàÿ èõ íà óãëû, êðàòíûå � �� 2 /M,
è òðàíñëèðóÿ âäîëü îñè íàíîòðóáêè íà âåêòîð a
(| |a � 3b, ãäå b = 0,142 íì — äëèíà ñâÿçè), ìîæíî ïî-
ëó÷èòü âñþ íàíîòðóáêó. Ðàäèóñ-âåêòîð, îïðåäåëÿþ-
ùèé ïîëîæåíèå êàæäîãî àòîìà â äåêàðòîâûõ êîîð-
äèíàòàõ, ìîæíî çàïèñàòü â âèäå

rns
l

l l lR s R s na b� � � �( cos( ), sin( ), )� � � � , (1)

n = 0, ±1, ±2, ..., ±�, s = 0, 1, ..., M – 1,

l = 0, 1, 2, 3,

ãäå �0 0� , �1 0� , � �2 2� / , � �3 2� / , b0 0� , b b1 � ,
b b/2 3 2� , b b/3 5 2� . Ïðè ýòîì ðàäèóñ òðóáêè
R b/ /� �( )sin ( )3 4 41 � .

Îäíîýëåêòðîííûé ñïåêòð ðàññìàòðèâàåìîé ñèñ-
òåìû áóäåì ìîäåëèðîâàòü íà îñíîâå ìåòîäà ïîòåí-
öèàëîâ íóëåâîãî ðàäèóñà (ÏÍÐ) [7]. Ñóòü ýòîãî ìå-
òîäà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå
ýëåêòðîíà ñ àòîìàìè ðåøåòêè ó÷èòûâàåòñÿ ñ ïîìî-
ùüþ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, êîòîðûå íàêëàäûâàþò-
ñÿ íà âîëíîâóþ ôóíêöèþ â òî÷êàõ ðàñïîëîæåíèÿ
àòîìîâ:

lim ( )
� 	

	 
	
ns
l

ns
l ns

l
ns
l

�

�

�
�




�
�
�

�

�
�
�
�

0
0� � , 	ns

l
ns
l� �| |r r .

(2)

ãäå � �
 �� � ( )2 2
0/ E� — ïàðàìåòð âçàèìîäåéñòâèÿ,

êîòîðûé âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ýôôåêòèâíóþ ìàññó íî-
ñèòåëÿ � è ýíåðãèþ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ
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Ðèñ. 1. à — Ïóíêòèðíûìè ëèíèÿìè îãðàíè÷åíà ïîëîñêà
ãðàôèòîâîé ïëîñêîñòè, ñâîðà÷èâàÿ êîòîðóþ ìîæíî ïîëó-
÷èòü íàíîòðóáêó zigzag (3,0); á — ïîïåðå÷íîå ñå÷åíèå
íàíîòðóáêè zigzag (3,0): àòîìû ðàñïîëàãàþòñÿ â âåðøè-
íàõ ïðàâèëüíîãî øåñòèóãîëüíèêà.
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Â ñîîòâåòñòâèè ñ ñèììåòðèåé ðàññìàòðèâàåìîé ñèñ-
òåìû áóäåì èñêàòü ýòè êîýôôèöèåíòû â âèäå
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Óñëîâèå ðàçðåøèìîñòè ýòîé ñèñòåìû
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ïðè îòðèöàòåëüíûõ ýíåðãèÿõ äàåò äèñïåðñèîííûå
óðàâíåíèÿ äëÿ çîííûõ ñîñòîÿíèé �-ýëåêòðîíîâ íà-
íîòðóáêè. Àíàëîãè÷íî ìîæíî ïîëó÷èòü äèñïåðñèîí-
íîå óðàâíåíèå äëÿ armchair (M,M)-íàíîòðóáîê.

×èñëåííî ðåøàÿ óðàâíåíèå (9), ìîæíî ïîëó÷èòü
ýíåðãèè çîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ ðàçëè÷íûõ zigzag- è
armchair-íàíîòðóáîê (ðèñ. 2).
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Ðèñ. 2. Çîííûå ñòðóêòóðû íàíîòðóáîê: armchair (5,5) (à), zigzag (9,0) (á), zigzag (10,0) (â). Íóëåâîå çíà÷åíèå ýíåð-
ãèè ñîâìåùåíî ñ ýíåðãèåé Ôåðìè.



Äëÿ âûáîðà ïàðàìåòðîâ ìîäåëè èñïîëüçîâàëè
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå èç ðàáîòû [11]. Îäíèì
èç îáúåêòîâ èññëåäîâàíèé â ýòîé ðàáîòå áûëà íàíî-
òðóáêà zigzag (15,0), ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà êîòî-
ðîé èññëåäîâàíà ñ ïîìîùüþ ñêàíèðóþùåãî òóííåëü-
íîãî ìèêðîñêîïà. Òàêèì ñïîñîáîì óäàëîñü ïîëó÷èòü
ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé. Ìàëîå çíà÷åíèå
çàïðåùåííîé çîíû â ñèëó îñîáåííîñòåé ìåòîäà íå
íàáëþäàëè. Íî áûëî èçìåðåíî ðàññòîÿíèå ìåæäó
äâóìÿ ñëåäóþùèìè ïèêàìè ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ
ñîñòîÿíèé, ëåæàùèìè ïî ðàçíûå ñòîðîíû îò óðîâíÿ
Ôåðìè, êîòîðîå îêàçàëîñü ðàâíûì 1,9 ýÂ. Ïîäãî-
íî÷íûå ïàðàìåòðû ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè âûáè-
ðàëèñü òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ýòè ðàññòîÿíèÿ â ìîäå-
ëè è â ýêñïåðèìåíòå ñîâïàäàëè. Ðàíåå óïîìèíàëîñü,
÷òî â ìîäåëè ïðèñóòñòâóþò òîëüêî äâà ïàðàìåòðà:
ýíåðãèÿ èîíèçàöèè èçîëèðîâàííîãî àòîìà E0 è çà-
òðàâî÷íàÿ ìàññà íîñèòåëåé � â òðóáêå. Ïðè âûáîðå
çàòðàâî÷íîé ìàññû, ðàâíîé ìàññå ñâîáîäíîãî ýëåê-
òðîíà, çà ñ÷åò âûáîðà ïàðàìåòðà E0 äîñòè÷ü ñîãëà-
ñèÿ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàìè íå óäàâàëîñü.
Òîãäà â êà÷åñòâå E0 áûë âçÿò èçâåñòíûé ïåðâûé ïî-
òåíöèàë èîíèçàöèè àòîìà óãëåðîäà 11,268 ýÂ, ïðè
ýòîì çàòðàâî÷íàÿ ìàññà ïîëó÷èëàñü ðàâíîé m /e 2 41, .
Ýòè çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ èñïîëüçîâàíû ïðè ðàñ÷åòå
ýëåêòðîííûõ ñòðóêòóð ðàçëè÷íûõ òðóáîê. Ïî÷åìó
ïîäõîäÿùåå çíà÷åíèå çàòðàâî÷íîé ìàññû íîñèòåëåé
â òðóáêàõ îêàçàëîñü ìåíüøèì ìàññû ñâîáîäíîãî
ýëåêòðîíà, ïîêà íå ÿñíî.

Íà îñíîâå äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ (9) áûëà
ïîëó÷åíà ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ
íàíîòðóáîê zigzag (9,0), zigzag (10,0) (ðèñ. 3). Íà
ãðàôèêàõ ÷åòêî âèäíû ñèíãóëÿðíîñòè, êîòîðûå ñî-
îòâåòñòâóþò êðàÿì çîí, òåì ñàìûì ïîäòâåðæäàÿ
îäíîìåðíóþ ïðèðîäó îáúåêòîâ. Íà ðèñ. 3,à äëÿ
zigzag-òðóáêè (9,0) íà óðîâíå Ôåðìè èìååòñÿ ñäâî-
åííûé ïèê, ñâèäåòåëüñòâóþùèé î íàëè÷èè óçêîé çà-
ïðåùåííîé çîíû.

Âëèÿíèå êðèâèçíû òðóáîê íà øèðèíó
çàïðåùåííîé çîíû è ýôôåêòèâíûå ìàññû

Äëÿ òîãî ÷òîáû îïðåäåëèòü, êàê âëèÿåò êðèâèçíà
íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó íàíîòðóáîê, ñ ïîìîùüþ
ìåòîäà ïîòåíöèàëîâ íóëåâîãî ðàäèóñà áûëî ïîëó÷å-
íî äèñïåðñèîííîå óðàâíåíèå äëÿ íåîãðàíè÷åííîé
ãðàôèòîâîé ïëîñêîñòè. Çàòåì, ñëåäóÿ [1], ïåðïåíäè-
êóëÿðíî îñè íàíîòðóáêè íàêëàäûâàëîñü ïåðèîäè÷å-
ñêîå ãðàíè÷íîå óñëîâèå, èç-çà êîòîðîãî ïîïåðå÷íàÿ
ñîñòàâëÿþùàÿ âîëíîâîãî âåêòîðà ïðèíèìàëà ëèøü
êîíå÷íûé íàáîð äèñêðåòíûõ çíà÷åíèé. Êàê è â [1],
ýòè çíà÷åíèÿ ïîïåðå÷íîãî âîëíîâîãî âåêòîðà ïîä-
ñòàâëÿëè â äèñïåðñèîííîå óðàâíåíèå äëÿ ãðàôèòî-
âîé ïëîñêîñòè è òàêèì îáðàçîì ïîëó÷àëè äèñïåðñè-
îííûå óðàâíåíèÿ äëÿ çîí íàíîòðóáêè. Î÷åâèäíî,

÷òî ïðè òàêîì ïîäõîäå íå â ïîëíîé ìåðå ó÷èòûâàåò-
ñÿ êðèâèçíà òðóáîê. Ýòî ïðèâîäèò, â ÷àñòíîñòè, ê
òîìó, ÷òî òðóáêè (3N,0) â òàêîì ïðèáëèæåíèè îêà-
çûâàþòñÿ ìåòàëëè÷åñêèìè.

Îïèñàííûé âûøå ðàñ÷åò çîííîé ñòðóêòóðû íåïî-
ñðåäñòâåííî äëÿ öèëèíäðè÷åñêèõ òðóáîê ñ ïîëíûì
ó÷åòîì èõ ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû ïðèâîäèò ê
íåêîòîðîìó ñäâèãó ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí äëÿ âñåõ íà-
íîòðóáîê è, ãëàâíîå, ê ïîÿâëåíèþ óçêîé ùåëè íà
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Ðèñ. 3. Ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ íàíîòðó-
áîê zigzag (9,0), ïîëó÷åííàÿ ìåòîäîì ÏÍÐ (à). Ñðàâíå-
íèå ãðàôèêîâ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé òðóáêè zigzag (10,0),
ïîëó÷åííîé ìåòîäîì ÏÍÐ (ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ) ñ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [8] (á) è ñ äàííûìè, ïîëó÷åí-
íûìè ìåòîäîì LCAO [10] (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) (â).



ìåñòå óðîâíÿ Ôåðìè â zigzag (3N,0)-íàíîòðóáêàõ.
Ïðè÷èíà åå ïîÿâëåíèÿ îáñóæäàëàñü â ðàáîòàõ
[1–4], ãäå óòâåðæäàëîñü, ÷òî óçêàÿ çàïðåùåííàÿ
çîíà — ñëåäñòâèå ãèáðèäèçàöèè �- è �-îðáèòàëåé.
Îäíàêî â íàøåé ìîäåëè ðàññìàòðèâàþòñÿ òîëüêî
�-ýëåêòðîíû è âîçìîæíîñòü ãèáðèäèçàöèè âîîáùå
íå ó÷èòûâàåòñÿ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ
[6] ïîêàçàëè ñóùåñòâîâàíèå óçêîé çàïðåùåííîé çî-
íû Eg � 7,5–8 ìýÂ ó íàíîòðóáêè äèàìåòðîì 1,3 íì.
Ýòîò ðåçóëüòàò õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè
íàøèõ ðàñ÷åòîâ äëÿ (15,0) òðóáîê (d = 1,18 íì,
Eg � 0 011, ýÂ) è äëÿ (18,0) òðóáîê (d = 1,41 íì,
Eg � 0 0077, ýÂ). Ïîýòîìó îñíîâíîé ïðè÷èíîé ïîÿâ-
ëåíèÿ çàïðåùåííîé çîíû ÿâëÿåòñÿ ÷èñòî ãåîìåòðè-
÷åñêèé ôàêòîð.

Ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèÿ (9) áûëè íàéäåíû øèðè-
íû çàïðåùåííîé çîíû äëÿ zigzag-òðóáîê ðàçëè÷íîãî
äèàìåòðà. Âîñïîëüçîâàâøèñü ìåòîäîì íàèìåíüøèõ
êâàäðàòîâ, ìû ïîëó÷èëè ñëåäóþùóþ çàâèñèìîñòü
øèðèíû çàïðåùåííîé çîíû (â ýÂ) îò äèàìåòðà (â
íì) íàíîòðóáêè zigzag (3N+m,0), m = –1, 0, 1:
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ãäå C1 � 0,823, C2 = 0,044 , C3 � 0,0155, C4 =
= 0,000575.

Íàíîòðóáêè ñ m � 0 ÿâëÿþòñÿ ïîëóïðîâîäíèêî-
âûìè ñ îòíîñèòåëüíî øèðîêîé çàïðåùåííîé çîíîé,
ñóæàþùåéñÿ îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíî äèàìåòðó d:
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Ñðàâíèâàÿ ïîñëåäíåå âûðàæåíèå ñ àíàëîãè÷íûì
èçâåñòíûì âûðàæåíèåì, ãäå â êà÷åñòâå � ôèãóðèðó-
åò èíòåãðàë ïåðåêðûòèÿ â ïðèáëèæåíèè ñèëüíîé
ñâÿçè, âèäèì, ÷òî äëÿ øèðîêèõ òðóáîê ðàññìàòðè-
âàåìîãî òèïà øèðèíû çàïðåùåííûõ çîí ñîâïàäóò ñ
ïîëó÷åííûìè â ïðèáëèæåíèè ñèëüíîé ñâÿçè, åñëè â
ðàìêàõ ýòîãî ïðèáëèæåíèÿ ïîëîæèòü � � 2 79, ýÂ.
Ýòî çíà÷åíèå íàõîäèòñÿ â ïðåäåëàõ çíà÷åíèé
2,5–2,9 ýÂ, ïîëó÷åííûõ òåîðåòè÷åñêè è ýêñïåðèìåí-
òàëüíî ðàçëè÷íûìè àâòîðàìè [9,11–13].

Òàêèì æå ñïîñîáîì áûëè íàéäåíû çíà÷åíèÿ ýô-
ôåêòèâíûõ ìàññ íîñèòåëåé íà äíå çîíû ïðîâîäèìî-
ñòè è ïîòîëêå âàëåíòíîé çîíû m*, êîòîðûå òàê æå,
êàê è øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû, óìåíüøàþòñÿ ñ
óâåëè÷åíèåì äèàìåòðà íàíîòðóáêè. Íèæå ïðèâåäå-
íû ñîîòâåòñòâóþùèå èíòåðïîëÿöèîííûå ôîðìóëû:

zigzag (3N–1,0)
m
m d d de

* , , ,
� � �

0 0845 0 0135 0 0130
2 3

,

zigzag (3N,0)
m
m d de

* , ,
� �

0 00149 0 0000838
2 4

,

zigzag (3N+1,0)
m
m d d de

* , , ,
� � �

0 0815 0 0176 0 0021
2 3

.

(11)

Çàêëþ÷åíèå

Ïðîñòåéøèé âàðèàíò ìåòîäà ïîòåíöèàëîâ íóëåâî-
ãî ðàäèóñà ñ åäèíñòâåííîé óíèâåðñàëüíîé ïîäãîíî÷-
íîé êîíñòàíòîé â ïðèìåíåíèè ê �-ýëåêòðîíàì óã-
ëåðîäíûõ zigzag-íàíîòðóáîê áåç ó÷åòà ýôôåêòîâ
�—�-ãèáðèäèçàöèè îêàçûâàåòñÿ âïîëíå äîñòàòî÷-
íûì äëÿ êà÷åñòâåííîãî è óäîâëåòâîðèòåëüíîãî êî-
ëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ íàáëþäàåìîé ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðû òàêèõ òðóáîê, â îñîáåííîñòè âáëèçè ùå-
ëè, ðàçäåëÿþùåé âàëåíòíóþ çîíó è çîíó ïðîâîäèìî-
ñòè. Ïðè ýòîì âûÿñíÿåòñÿ, ÷òî ïîÿâëåíèå óçêîé
çàïðåùåííîé çîíû � 0,01 ýÂ â ñïåêòðå (3N,0)-íà-
íîòðóáîê â îñíîâíîì îïðåäåëÿåòñÿ èõ ãåîìåòðè÷åñêîé
ñòðóêòóðîé, à íå ýôôåêòàìè �—�-ãèáðèäèçàöèè, êàê
óòâåðæäàëîñü ðàíåå [1–4,9]. Êðîìå òîãî, ðåçóëüòàòû
ðàáîòû íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ íåäàâíèì
òùàòåëüíûì ab initio îïèñàíèåì ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ
îäíîñòåíî÷íûõ íàíîòðóáîê â ðàìêàõ LCAO ôîðìà-
ëèçìà [10]. Êàæåòñÿ î÷åâèäíûì, ÷òî ðåçóëüòàòû,
ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ïðåäëàãàåìîãî ìåòîäà ÏÍÐ,
äîëæíû áûëè áû óñòóïàòü â òî÷íîñòè ñîîòâåòñòâóþ-
ùèì ðåçóëüòàòàì, ïîëó÷åííûì íà îñíîâå LCAO ôîð-
ìàëèçìà ñ ó÷åòîì áîëüøîãî ÷èñëà àòîìíûõ îðáèòàëåé.
Îäíàêî ñîïîñòàâëåíèå ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè äàííûìè ïîêà ýòîãî íå ïîêàçûâàåò.
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Electron structure of zigzag carbon nanotubes

S.V. Tishchenko

The band structure of the one-electron spec-
trum of single-wall zigzag carbon nanotubes

is investigated by the null-range potentials
method. It is shown that the formation of a nar-
row forbidden zone in zigzag (3N,0) nanotubes
is caused by the influence of their walls curva-
ture onto the one-electron spectrum of �-elec-
trons. The expressions for the widths of the for-
bidden zone and effective masses of (3N,0),
(3N–1,0) and (3N+1,0) nanotubes depending on
their diameters are obtained.

Keywords: carbon nanotubes, band structure,
electron density of state, null-range potential.
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