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в работе анализируется простая модель 1t'-электронных состояний yrлеродных на

нотрубок в приближении сильной связи. Обсуждается rpуппа симметрии нанотрубок и ее 

связь с электронной структурой. Применимость простой модели анализируется на основе 

численных расчетов электронных состояний оптимизированных по энерrии нанотрубок, 

проведенных в параметрической модели сильной связи с учетом валентных электронов 

yrлерода. Приведены численные данные по ширинам запрещенных щелей оптимизиро

ванных нанотрубок и данные, получаемые из используемой в литературе модели «zone 
folding •. 

1. ВВЕДЕНИЕ 

@1997 

Углеродные нанотрубки - тубулены - предстаWIЯЮТ собой молекулярные цилин

дрические поверхности, плотноупакованные атомными углеродными гексагонами [1], 
получаемые при термическом разложении графита, геометрически их можно предста

вить как результат склейки полосы, вырезанной из одиночной графитовой плоскости. 

В зависимости от способа склейки получается множество углеродных атомных структур 

с широким спектром проводящих свойств (см., например, [2,3]) - от полупроводников 

с ширинами запрещенных зон в интервале 0-2 эВ до полуметаллов, типичным предста
вителем которых ЯWIЯется графит. Уникальные проводящие и капиллярные свойства 

тубуленов позволяют рассматривать их как перспективные материалы для создания на-

. ноэлектронных приборов, теоретический интерес предстаWIЯет также изучение тубуле
нов как нового класса квазиодномерных структур .. 

Особенностью энергетического спектра валентных электронов одиночной графит

ной плоскости ЯWIЯется наличие на уровне Ферми 7r-электронов, состояния которых 

могут быть описаны простой аналитической моделью, для и-электронов на уровне Фер

ми имеется энергетическая щель шириной порядка 10 эВ [4]. При склеивании иде
ального тубулена из полосы, вырезанной из графитной плоскости, возмущение 7r- и 

и-электронов зависит от безразмерного параметра а/ R, где а - расстояние между бли

жайшими атомами на графитной плоскости, R - радиус тубулена. для тубуленов боль

шого радиуса это возмущение мало, и, соответственно, электронный спектр тубулена 

может быть получен из электронного спектра одиночной графитной плоскости, это при

ближение широко используется в литературе и получило название «zone folding» (см., 
например, статьи [2, 3, 5-7]). В работе мы подробно обсудим метод «zone folding» и пред
ложим наглядный геометрический анадиз особенностей спектра 7r-электронов, кото

рый может быть полезен при изучении кинетических явлений и особенностей элект

рон-фононного взаимодействия в тубуленах. для тубуленов малых радиусов необходи-
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м.о учитывать к.онечн.ость в.озмущения, к.от.ор.ое м.ожет привести к гибридизации 1Г- и 

и-электр.он.ов. Нами будет приведена .оценка применим.ости мет.ода «z.one f.olding» для 
1I'-электр.он.ов, исх.одя из прям.ог.о численн.ог.о решения задачи .об .оптимизации энергии 

,тубулена в параметрическ.ом мет.оде сильн.ой связи, к.от.орый исп.ольз.овался нами ранее 

для расчета фуллерена [8] и ф.он.онных спектр.ов тубулен.ов [9]. 
В исп.ользуем.ом нами параметрическ.ом мет.оде сильн.ой связи энергетический 

спектр валентных электр.он.ов вычисляется путем диаг.онализации матрицы .операт.ора 

Гамильт.она, при эт.ом матричные элементыI предп.олагаются зависящими .от расст.ояниЙ 

между ат.омами углер.ода и н.омер.ов квант.овых с.ост.ояниЙ электр.он.ов в выбранн.ом бази

се s- и р-в.олн.овых функций из.олир.ованных ат.омов. Электр.оны внутренних .об.ол.очек и 
мн.ог.очастичные эффекты учитываются через параметрический п.отенциал межат.омн.о

г.о вЗаим.одеЙствия. П.одгонка параметр.ов рассматриваем.ого нами мет.ода была сделана 

в раб.оте [10] для ат.ом.ов углер.ода с исп.ольз.ованием данных п.о электр.онн.оЙ структуре 
и упругих м.одулеЙ алмаза и графита. 

2. ОСОБЕННОСТИ 1г-элЕктронных СОСТОЯНИЙ ОДИНОЧНОЙ АТОМНОЙ 
ГРАФИТНОЙ ПЛОСКОСТИ 

Рассм.отрим беск.онечную .один.очную графитную пл.оск.ость, пл.отн.оупак.ованную 

правильными ат.омными шестиуг.ольниками. В приближении сильн.оЙ связи в.олн.овые 

функции 1I'-электр.он.ов имеют вид 

_ 1 "" ikT 11I',k,,)- Гi\тL....Je 11I',T, Т,), 
vN т 

(1) 

где, = 0,1 нумерует ат.омы в элементарн.оЙ ячейке; вект.ор Т .определяет п.ол.ожение 
элементарн.оЙ ячейки Т = nlаl + n2а2, аl, а2 - элементарные вект.оры ячейки Браве, 

nj, n2 - целые числа; k - квазив.олн.ов.оЙ вект.ор; 111', Т, Т,) - ат.омная в.олн.овая функ
ция 1Г-электр.она, центрир.ованная в Т -ячейке на ат.оме с н.омер.ом " представляющая 

с.об.оЙ р-орбиталь, .ориентир.ованную перпендикулярн.о графитн.оЙ пл.оск.остИ; То = О, 
Тl - вект.оры базиса (см. рис. 1); N - н.ормир.ов.оЧн.ое числ.о. В дальнейшем будем 
пренебрегать перекрытием в.олн.овых функций с.оседних ат.ом.ов 

где Т' - пр.оизв.ольныЙ вект.ор решетки, fJ - симв.ол Кр.онекера. 

Рис. 1. Фрагмент rpафитной плоскости 
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Образуем из функций (1) линейную комбинацию 

17Г,k) = АI7Г,k,О) + ВI7Г,k, 1), (2) 

где А, В - коэффициенты, которые определим из уравнения для собственных функций 

и собственных значений оператора Гамильтона электрона 

(3) 

для решения уравнения (3) положим диагональные матричные элементы оператора Га
мильтона равными 

E~ - энергия связи 7Г-электрона со свободным атомом углерода; при вычислении ма

тричного элемента 

HO\,k = (7Г,k,0IНI1,k,7Г) = 2)7Г,Т,тоIНlт\,0,7Г)е-ikТ 

т 

(4) 

в сумме (4) будем учитывать только интегралы перекрытия (7Г, Т, ToIHIT\, О, 7Г) от бли
жайших соседей (см. рис. 1). В результате для матричного элемента (4) имеем 

и = (3 + e-ika, ((3 + (3 e-ika,) ПО\,k О \ 2 , (5) 

где (30 = (7Г,О,тоIНlт\,О,7Г), (3\ = (7Г,а2,тоIНlт\,0,7Г), (32 = (7Г,аl + а2, ToIHIT\, 0,7Г). 
На графитной атомной плоскости позиции ближайших соседей эквивалентны, поэтому 

(30 = (3\ = (32' 
Решая уравнение (3) с учетом (2), (5), для графитной плоскости получим при каж

дом фиксированном векторе k два решения: 

E;,k = E~ ± IHo\,kl, 

(6) 

где {) есть фаза комплексного числа HOI,k = ei1?IHo\,kl. 
На рис. 2 показаны изолинии функции Е; k В первой зоне Бриллюэна, как следу

ет из рисунка, максимум функции E;,k Дости~ется в центральной точке Г, в точке К 
достигается минимум, равный нулю, М - седловая точка. Заметим, что поверхность 

Е; k (см. рис. 2) может быть приближена в большей части зоны Бриллюэна парабо-, , 
лоидом вращения, вблизи точки К в схеме расширенных зон она представляет собой 

коническую поверхность. 

На рис. 3 представлены результаты расчета зон и плотности электронных 7Г-состоя
ний графитной плоскости, расчет зон проводился по формуле (6) для значений вектора 
k, лежащих в интервалах ГК, ГМ, МК На функции плотности состояний (см. рис. 3) 
имеются логарифмические особенности Ван-Хова, связанные с седловыми точками М 

на поверхностях E;k' в точке Гимеется также особенность Ван-Хова, связанная с раз
рывностью функци~ плотности состояний (более подробно об особенностях Ван-Хова 
в двумерных системах см., например, [11]). Энергия Ферми 7Г-электронов равна зна
чению E~, электроны полностью заполняют все состояния нижней ветви спектра (6) и 
соответственно всю зону Бриллюэна. 
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Рис. 2. Характерные изолинии энер-

гии 1I'-электронов в зоне Бриллюэна 

Особенности 1f-электронных состояний . .. 

Рис. З. Численный расчет плотности 

состояний (левый рисунок) и энергетиче

ских зон 1I'-электронов. Единица шкалы 

энергии - модуль матричного элемента {ЗО 

Рис. 4. Разрешенные состояния в зоне 

Бриллюэна для rpафитной полосы (13,3) 

З. 1f-ЭЛЕКТРОННЫЕ сocrОЯНИЯ НА ГРАФИТНОЙ ПОЛОСЕ И 
ИДЕАЛЬНОМ ТУБУ ЛЕНЕ 

Выделим на графитной плоскости полосу, определяемую вектором с, с = i\a\ +i2a2 
(см. рис. 1), введем на полосе единичный вектор oz, направленный перпендикулярно 
вектору с и единичный вектор ох, направленный вдоль вектора с. Отождествим точки 

на противоположных «берегах. полосы, что npиводит для волновых Функций 111', k)± (6) 
к условиям eikc = 1; записывая эти условия для волнового вектора k = kzoz + k",o"" име
ем k", = (211'/ с)т, m = о, ± 1, ±2, ... , kz - непрерывное число. Дискретность значений 

волнового вектора k npиводит к тому, ·что внутри зоны Бриллюэна разрешенные значе
ния вектора k лежат на эквидистантных линиях, отстоящих друг от друга на расстоянии 
211'/С и направленных перпендикулярно вектору с (см. рис. 4). При вычислении плот
ности электронных 1I'-состояний графwrной полосы возникают особенности Ван-Хова 
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для значений энергий, когда соответствующие изоэнергетические линии будут касаться 

эквидистантных линий внутри зоны Бриллюэна (см. рис. 2 и рис. 4). 
При наклеивании графитной полосы на цилиндрическую поверхность радиуса R = 

= с/21Г отождествим декартовы координаты (х, z) точек полосы с координатами точек на 
поверхности цилиндра (<р, z) по следующему правилу 21ГХ/С = <р. с векторами элемен
тарных трансляций а1 и а2 на графитной плоскости сопоставим элементарные винтовые 

повороты D1(<P1, ZI) и D2(<P2, Z2) на поверхности' цилиндра; с вектором базиса 71 - вин

товой поворот Dз(<рз, zз). 

для энергетического спектра электронов на цилиндрической поверхности идеаль

ного тубулена нетрудно получить формулу, следующую из (6): 

E;,m,k. = E~ ± IH01 ,m,k.l, 

HrJl,m,k. = /30 + ехр( -im<p2 - ikzZ2) + (/31 + /32 ехр( -im<p1 - ikzz1» , (7) 

где т - номер зоны, hm - определяет момент импульса электрона на поверхности 

цилиндра, hkz - импульс вдоль образующей цилиндра, 11, - постоянная Планка, чи

сла /30, /31, /32 - матричные элементы оператора Гамильтона электрона, вычисленные 

по атомным волновым функциям ближайших атомов, расположенных на цилиндриче

ской поверхности. Заметим, что на цилиндрической поверхности меняется расстояние 

между атомами относительно их расстояний на графитовой полосе и имеет место изме

нение углов между 1Г-состояниями соседних атомов, ориентированных по направлению 

локальной нормали к поверхности, это служит причиной того, что /30, /31, /32, вообще 
говоря, различны. 

В статическом магнитном поле В 11 z в формуле (7) нужно сделать замену т -
т + Ф/ФО, где Ф = 1ГR2В - магнитный поток, пронизывающий поперечное сечение 
ту6улена, ФО = 21Гсh/е = 4.1 . 10-7 Гс,см2 - элементарный квант магнитного потока. 
Изменение магнитного поля приводит к движению в зоне Бриллюэна эквидистантных 

линий разрешенных значений волнового вектора k и, как следствие, к осцилляциям всех 
физических характеристик нанотру6ки. Шаг осцилляций по магнитному полю опре

деляется из соотношения оВ = ФО/1ГR2 (эффект Ааронова-Бома) [12]. При изменении 
величины магнитного поля происходит периодическая смена типа проводимости трубки 

от металлической к полупроводниковой. Таким образом, осцилляции физических ха
рактеристик идеального тубулена в магнитном поле связаны с эффектом Ааронова-Бома 

и периодическим попаданием эквидистантных линий разрешенных значений волнового 

вектора в точки К зоны Бриллюэна, в которых ширина запрещенной щели обращается 
в нуль. 

Обсудим связь параметров используемой нами модели энергетического спектра 

электронов с экспериментально наблюдаемой физической величиной - сопротивлени

ем проводящей трубки. Пусть к концам трубки длиной L присоединены два контакта с 
потенциалами равными нулю и V. для оценки величины протекающего по трубке тока 
1 воспользуемся приближением времени релаксации, учитывая квазиодномерный ха
рактер движения электронов и малость электрического поля; также положим, что про

цессы переброса электрона между зонами с различными номерами т запрещены. В 
результате формула для тока примет вид 

е2 V L J 2 ( д f~ k ) I 1= -- v 7 ---'-' dk 
1г L z дЕ z, 

m k. E-/l-

(8) 
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где Vz = h-1дЕ1Г,m,k./дkz - скорость электрона вдоль трубки, f';.,k. - равновесная 
функция Ферми-Дирака. Суммирование по т и интегрирование по kz в формуле (8) 
идет по эквидистантным линиям внугри зоны Бриллюэна (см. рис. 4), /.l - химиче

ский потенциал, равный E~ при нулевой температуре, r - время электронной релак
сации. Из формулы (8) следует, что численное значение тока проводящей трубки при 
нулевой температуре зависит от динамических характеристик электронных состояний 

в угловых точках зоны Бриллюэна. Математически это связано с тем, что при пере

ходе в (8) к интегрированию по пере мен ной энергии под знаком интеграла возникает 
дельта-Функция Дирака с аргументом равным разности энергии и химического потен

циала, поэтому вклад в интеграл дают только электронные состояния на уровне Ферми, 

совпадающим по значению с химическим потенциалом. 

В работе [13] показано, что характерное время электронной релаксации в трубках 
порядка 10-12 с, это означает, что для проводящих трубок с характерным размером 
меньшим 10-4 см можно использовать бесстолкновительное приближение для вычи
сления сопротивления. В этом приближении электроны без рассеяния переходят по 

нанотрубке от одного контакта с потенциалом равным нулю к другому контакту с потен

циалом равным V, в результате формула для тока (8) при формальной замене L = Ivz 'Т 
может быть записана в виде [12] 

(8а) 

Если при нулевой температуре в формуле (8а) перейти к интегрированию по переменной 

энергии, то ток в проводящей трубке не будет зависеть от типа трубки. 

Заметим, что в приведенных выше формулах для тока не учтены особенности в рас

сеянии электронов на контактах, через которые подводится напряжение к нанотрубке. 

4. ГРУППА СИММЕТРИИ ТУБУЛЕНА 

Обсудим группу симметрии тубулена. Ее образуют операторы винтовых трансляций 

D 1 и D 2• Способ склейки тубулена накладывает на операторы D 1 и D2 условия 

(9) 

где Е - тождественное преобразование. Из выражения (9) следует 

в результате геометрия бесконечной нанотру6ки полностью определяется значениями 

пяти параметров: 'Рl или 'Р2, Zl или Z2 И i.pз, Zз, R. 
Рассматриваемая группа симметрии является абелевой, ее неприводимые предста

вления одномерны, характеры неприводимых представлений могут быть получены из 

следующих соображений. Обозначим характеры операторов D 1 и D2 через exp(ik1) и 
exp(ik2), тогда характер произвольного оператора винтовой трансляции Dl,l, = D~' D;' 
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равен exp(i(llkl + 12k2)), где 11, 12 - произвольные целые числа, -71" ~ k1 ~ 71", 
-71" ~ k2 ~ 71". Согласно (9) exp(i(i 1k1 + i2k2)) = 1 или i 1k1 + i 2k2 = 271"1, где 1 -
произвольное целое число. Таким образом, все неприводимые представления группы 

винтовых трансляций идеальной графитовой нанотрубки могут быть занумерованы од

ним непрерывным и одним дискретным числами, причем любое из чисел, k1 или k2 , 

может рассматриваться как непрерывное. Исключение составляет случай i2 = О, опре

деляющий нанотрубки, которые в литературе получили название зигзаг (zigzag). 
Заметим, что для взаимно простых чисел i 1 И i 2 группа винтовых трансляций ту

булена является циклической, т. е. существуют целые числа ml, m2, такие что степени 
оператора Dm,m, заполняют всю группу симметрии. 

В приближении сильной связи волновые функции 71"-электронов тубулена имеют 

вид 

(10) 

где 171", О,.,,) - атомная волновая функция 71"-электрона, центрированная в нулевой ячей

ке на атоме с номером .", числа 11, 12 определяют номер ячейки на поверхности нано
трубки. Операторы винтовых трансляций в (10) действуют на атомную функцию ну
левой ячейки, перемещая вдоль винтовых линий и ориентируя 71"-орбиталь электрона 

вдоль локального вектора нормали к цилиндрической поверхности нанотрубки. Выбор 

функций в виде (10) позволяет использовать винтовую симметрию тубулена. 
По аналогии с (2), составляя линейную комбинацию из функций (10) и решая зада

чу о спектре оператора Гамильтона, можно получить формулу для энергии 71"-электронов 

идеального тубулена, аналогичную (7), в которой вместо чисел т и kz будут фигури

ровать числа k1 и k2, связанные равенствами k1 = m<Рl + kz z1, k2 = m<Р2 + k z Z2· 

S. ЭЛЕКТРОННЫЙ СПЕКТР ОПТИМИЗИРОВАННЫХ НАНОТРУБОК В 
ПАРАМЕТРИЧЕСКОЙ МОДЕЛИ СИЛЬНОЙ СВЯЗИ 

для оценки применимости рассмотренной в предыдущем разделе простой 71"
электронной модели тубулена нами были проведены численные расчеты электронных 

спектров оптимизированных тубуленов в параметрической модели сильной связи. Чис

ленные расчеты проводились с конечным фрагментом тубулена, для которого задава

лись граничные условия специального типа, позволяющие имитировать бесконечный 

тубулен. Используемые нами граничные условия для тубулена можно пояснить следу

ющим образом: действие степеней операторов D1 (или D2) на поверхности цилиндра 

определяют бесконечную атомную винтовую линию, при разрезе вдоль которой образу

ется бесконечная лента, упакованная атомами углерода, лежащими на винтовых линиях. 

Эта лента покрывает поверхность цилиндра, соприкасаясь по линии разреза. 

На поверхности цилиндра введем обобщенные условия Борна-Кармана, отожде

ствляющие атомы на винтовых линиях, ртстоящие друг от друта на заданное число 

винтовых трансляций n. Значение числа n подбирается из численных расчетов до по
лучения результатов, слабо зависящих от величины n. На рис. 5 изображен условно 
фрагмент ленты и пояснены периодические граничные условия специального типа (ото

ждествление замкнутых кривых Аве и FEG с необходимым Доворотом). Граничные 

условия подобного типа использовались нами ранее для расчета фононноro спектра 

тубуленов [9]. 

2080 



ЖЭТФ, 1997, 111, вьm. 6 Особенности 7г-электронны.х состояний . .. 

Рис. 5. Фрагмент идеального ту

булена, используемый в численных 

расчетах 

Заметим, что идеальная нанотрубка, образованная отождествлением точек графи

товой полосы с точками на поверхности тубулена, обладает периодичностью вдоль оси 

трубки и можно рассматривать обычные условия Борна-Кармана [14]. Преимуществом 
используемых нами специальных граничных условий является возможность уменьше

ния размеров расчетной области и снятие условия инвариантности по отношению к 

трансляциям вдоль оси трубки, таким образом, в процессе оптимизации мы предпола

гаем только сохранение симметрии нанотрубки по отношению к действиям операторов 

D 1 и D 2• 

В численных расчетах оптимизировалась энергия тубулена, которая в используемом 

нами параметрическом методе сильной связи записывается в виде 

осе 

Е = 2 I>>. + L и (Ir1 - rjl) , (11 ) 
>. i>j 

где с>. - собственные значения оператора гамильтониана, суммирование в первой сум

ме идет по занятым электронным состояниям, множитель 2 перед первой суммой - учет 

спина. Вторая сумма в выражении (11) учитывает многочастичные эффекты и отталки
вание внутренних электронных оболочек, U(т) - функции, параметрически зависящие 

от межатомных расстояний, ri, rj - радиусы-векторы атомов тубулена. Оптимизация 

энергии нанотрубки проводилась по перечисленным выше пяти параметрам, задающим 

геометрию нанотру6ки. . 
Волновые функции валентных электронов тубулена выбирались в виде 

10:, k1, k2, ,) = Jн L exp(i(k111 + k212» D1,I, 10:, О, ,), 
1,,1, 

(12) 

где а - номер орбитали атома углерода (s- и р-орбитали), 10:, О, ,) - орбиталь в нулевой 

ячейке на атоме с номером, = О, 1. Действие операторов винтовых трансляций в (12) 
приводит к повороту и трансляции локальной системы координат вместе с заданными 

в ней атомными орбиталями, определенными в нулевой ячейке тубулена. 

Образуя из (12) линейную комбинацию по номерам атомов и атомных орбиталей в 
элементарной ячейке, будем решать задачу о собственных функциях и собственных зна

чениях оператора Гамильтона электрона, решение которой дает восемь значений энер

гий электрона для каждого фиксированного набора чисел k 1 и k2• Матричные элементы 

оператора Гамильтона вычислялись нами по параметрическим формулам из [10] и опре
делялись через координаты атомов и локальные ориентации орбиталей, вычисленные 

по действию операторов винтовых трансляций. 

При использовании формулы (1 i) была определена равновесная структура и иссле
дованы электронные спеf<тpы нанотру60К с различными индексами i 1 и i 2 • Минимиза-
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ция энергии нанотру6ки (11) приводит к некоторому изменению межатомных расстоя
ний (1.39-1.45 А в зависимости от типа трубки). С ростом радиуса тубулена межатомные 
расстояния стремятся к величине 1.44 А, что соответствует равновесному межатомно
му расстоянию на графитовой плоскости, получаемому из выбранной параметрической 

модели. 

Плотности электронных состояний оптимизированных нанотрубок с индексами 
(7.3) и (14.1) (см. ниже таблицу) в качестве примера представлены на правых рисун
ках 6а и 66. Слева на рисунках 6а, 66 для сравнения приведены электронные спек
тры соответствующих графитовых полос. Orличия плотностей электронных состояний 

вблизи уровня Ферми оптимизированного тубулена и соответствующей графитной по

лосы обусловлены как частичной гибридизацией электронных (1- и 71'-состояний, так 

и сдвигом энергии (1- и 71'-электронов вследствие отклонения геометрии тубулена от 

плоской. В рассматриваемом нами параметрическом методе сильной связи поправ

ки, вызванные непланарностью структуры, пропорциональны а/ R для 71'-(1-матричных 
элементов и (а/ R)2 для 71'-71'- И (1-(1-матричных элементов оператора Гамильтона, в не
вырожденном случае поправки к энергии электрона будут пропорциональны квадрату 

матричного элемента оператора Гамильтона, т. е. (а/ R)2 [15]. Из рис. 6 также следует, 
что с увеличением индексов нанотру6ки возрастает число особенностей Ван-Хова, при 

этом формируется усредненная огибающая, совпадающая с плотностью электронных 

71'-состояний для графитовой плоскости. 

В таблице приведены рассчитанные нами радиусы и ширины запрещенных зон ря

да оптимизированных нанотру60К, радиусы идеальных нанотрубок и ширины запре

щенных зон, получаемых методом «zone folding». Как следует из таблицы, для нан 0-
трубок малых радиусов R '" 2-3 А имеются различия по численным значениям ще
лей и радиусов идеальных и оптимизированных тубуленов, для нанотру60К с радиусом 

R > 5 А различия малы. Оценка величины запрещенной щели для идеальной на
нотрубки проводилась по формуле (6) для численного значения матричного элемента 
/ЗО = /Зl = /З2 = 2.02 эВ, взятого из [10]. 

В литературе обсуждаются и иные способы параметризации матричных элементов 

оператора Гамильтона в приближении сильной связи, вводятся дополнительные пара

метры [16], учитывается неортогональность атомных орбиталей (см., например, [17]). 

Orметим, что в литературных данных имеется большой разброс по численным зна

чениям щелей в нанотрубках малого радиуса, так, в работе [18] приведены ширины ше
лей трубки (8,0) равные 1.22 эВ, 1.19 эВ, 0.62 эВ, получаемые различными методами. 
Jfмеются расхождения в результатах полуэмпирических и первопринципных методов 

по металлической проводимости у трубки (6,0) [2,18]. В литературе для определения 
ширины запрещенной щели непроводящей углеродной нанотрубки большого радиуса 

используется интерполяционная формула вида /зоа/ R. Значения параметра /За варьи
руются в пределах 2.0-2.8 эВ в зависимости от параметризации модели сильной связи. 

Заметим, что применение несамосогласованной модели сильной связи к исследо

ванию электронных свойств нанотрубок малых радиусов может привести и к невер

ным результатам. В рамках несамосогласованной модели неадекватно описываются 

электрон-электронные взаимодействия, которые приводят к выталкиванию электронов 

из внутренней области нанотрубки [18]. Тем не менее сравнение наших результатов с 
первопринципными расчетами [3, 18] показывает, что м~дель обеспечивает качественно 
верное описание электронной структуры трубок. 
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Энергия 

а 

Энергия 

б 

Рис. 6. Плотности состояний электронов графитной полосы (левые рисунки) и 

оптимизированных тубуленов (правые рисунки). Штриховкой выделены парциаль

ные плотности 7!'-электронов. Единица шкалы энергии - 5 эВ 
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Тип Идеальный Eg идеальной Оптимиз. Eg оптим. Энергия , о 

нанотрубки радиус, А нанотрубки, радиус, А нанотрубки, связи, 

эВ эВ эВ/атом 

(5,0) 1.99 1.69 2.07 1.14 -6.84 
(6,0) 2.39 0.00 2.46 0.49 -6.93 
(8,0) 3.18 1.04 3.23 1.14 -7.03 
(20,0) 7.96 0.41 7.96 0.44 -7.14 
(5,1) 1.82 0.01 1.91 0.49 -6.77 
(9,1) 3.40 0.90 3.44 0.61 -7.05 
(14,1) 5.39 0.01 5.41 0.07 -7.11 
(19,1) 7.37 0.44' 7.37 0.48 -7.13 
(6,2) 2.11 1.53 2.17 1.44 -6.88 
(18,2) 6.80 0.48 6.81 0.52 -7.13 
(7,3) 2.42 1.28 2.47 1.15 -6.94 

(17,3) 6.26 0.52 6.26 0.57 -7.13 
(20,4) 7.30 0.01 7.30 0.06 -7.13 
(15,5) 5.27 0.61 5.28 0.64 -7.11 
(12,6) 4.14 0.02 4.16 0.00 -7.08 

6. ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В работе проанализирована теоретическая модель «zone folding» для идеальных на
нотрубок, позволяющая изучать кинетические явления и электронные свойства в энер

гетической полосе ±5 эВ от уровня химического потенциала, дана наглядная геометри
ческая интерпретация электронных состояний в первой зоне Бриллюэна, позволяющая 

на качественном уровне понять образование энергетической щели в спектре электро

нов и трансформации спектра в статическом магнитном поле. В параметрическом ме

тоде сильной связи сделана прямая оценка применимости модели «zone folding» путем 
численного расчета атомной и электронной структуры оптимизированного тубулена с 

учетом s- и р-орбиталей валентных электронов атомов углерода. Сравнение ширин за
прещенных щелей, полученных нами из численных расчетов оптимизированных тубу

ленов, и данных, получаемых из модели «zone folding» для соответствушей графитной 
полосы, показывает их расхождение для тубуленов малого радиуса. для тубуленов боль

шого радиуса данные совпадают. 
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