
第 23卷第 3期 宁 波 大 学 学 报（理 工 版 ） Vol.23 No.3 
2010年 7月 JOURNAL OF NINGBO UNIVERSITY ( NSEE ) July 2010  

文章编号:1001-5132（2010）03-0099-04 

石墨烯纳米十字结电子输运性质 

孔晓岚, 熊永建* 

（宁波大学 理学院, 浙江 宁波 315211） 

摘要: 利用紧束缚近似模型研究了直接型和间接型石墨烯纳米十字结的电子输运性质. 扶手椅

石墨烯纳米带和锯齿石墨烯纳米带交叉形成直接型结, 而渐变型结相当于在直接型结的直角处

增加了三角形石墨烯片. 在低能区, 渐变型结的三角形连接区在其锯齿型边界形成局域态, 导致

电导被完全拟制, 并形成电导带隙; 而减小三角形区的相对尺寸, 或在其边界引入无序可以恢复

结的金属性电导.  
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2004 年, 实验室首次制备出单层碳原子薄膜, 

其称为石墨烯(Graphene)[1]. 石墨烯具有良好的力

学性能和高载流子迁移率, 成为下一代微纳电子

学材料的候选者之一[2-4]. 目前实验和理论上都在

研究将石墨烯裁剪成特定的纳米结构, 使其形成

功能性电子器件, 如石墨烯透射结、场效应管等[5-6].  

在各种石墨烯纳米结构中, 纳米宽度的石墨

烯带(Graphene Nanoribbon) [7-10]是最基本的构造部

分. 理想的石墨烯纳米带有 2 种边界类型: 扶手椅

(armchair)型和锯齿(zigzag)型边界. 其中, 锯齿型

石墨烯纳米带(ZGNR)表现为金属电导性; 扶手椅

型石墨烯纳米带(AGNR)的导电性取决于其宽度, 

可以为金属性或半导体性[11]. 正是由于其奇特的

导电性, 石墨烯纳米带既可以作为金属导线, 又可

以用于构建如场效应管、量子比特等功能器件. 于

是, 人们开始研究起全石墨烯的电路[2-3,12].  

在全石墨烯电路中, 会出现各种形式的异质

结结构. 如文献[13-16]中研究了石墨烯纳米 T 型

结、L型结、Z型结等. Jayasekera等人[16]还研究了

由 ZGNR 和 AGNR 构成的十字结的电导性质, 理

想的 ZGNR 和 AGNR 直接垂直交叉, 结处形成直

角, 称之为直接型结, 如图 1(b)所示. 然而, 实际

的结构中要剪裁出这样理想的连接有一定困难. 

实验上, 在 2种不同性质带的结合处容易留下未被

刻蚀掉的碳原子, 形成渐变的连接结构. 结的这种

细致结构对系统的电导性质可能产生重要影响.  

笔者在此主要考虑如图 1(a)所示的十字结. 即

在 ZGNR 和 AGNR 连接角部, 有三角形的渐变连

接区(虚线三角形内), 称为渐变型十字结. 在考虑

渐变连接区有锯齿型的外边界情况下, 通过比较 2

种结的电导, 重点讨论渐变区对系统电导性质的

影响, 并应用 Green 函数技术和 Landauer-Büttiker

公式计算系统的电子输运性质. 当独立的 ZGNR

和AGNR均具有金属性时, 在形成渐变型结后, 其
                                                  

收稿日期:  2009-12-23.   宁波大学学报（理工版）网址: http://3xb.nbu.edu.cn 
基金项目: 国家自然科学基金（10804058）; 宁波市自然科学基金（2009A610017）. 
第一作者: 孔晓岚（1984－）, 女, 陕西宝鸡人, 在读硕士研究生, 主要研究方向: 介观电子输运理论. E-mail:g07c07020508@email.nbu.edu.cn 

*通讯作者: 熊永建（1966－）, 男, 河南潢川人, 教授, 主要研究方向: 介观电子输运理论. E-mail: xiongyongjian@nbu.edu.cn 



 
100 宁波大学学报（理工版） 2010  

 

电导却表现出绝缘性. 此外讨论了导致电导绝缘

性的原因, 以及恢复其金属性的途径.  

 
(a) 渐变型, (b) 直接型. 渐变型结相当于在直接型结的
角部增加三角形的石墨烯片((a)中虚线三角形区). 结的
左右端宽度为 NA, 上下端宽度为 NZ, (a)中渐变区的尺寸
用 NC表示 

图 1  单层石墨烯纳米十字结 

1 模型和计算方法 

讨论的结构如图 1所示. 系统用六角形晶格上

的紧束缚近似(tight-banding)模型描述, 其哈密顿

量可以表示为: 
† †

,
( . .)i i i i j

i i j
H c c t c c h cε

< >

= + +∑ ∑ , (1) 

其中, †
ic 为格点 i上的电子产生算符; iε 为在位能

量. 在最近邻近似下, 求和 ,i j< >限制在相邻原子

间 , 相应的跨越积分为 t . 理想晶格可取 0iε = , 

2.7 eVt = . 本文中以 t为能量单位.  

为计算电导, 把体系分为 5 个部分: 中间结

区、左右及上下端的半无限长导线. 其中, 左右端

导线是理想的 AGNR, 其宽度用横向二聚物型线

的数目 AN 表示. 上下端导线是理想的 ZGNR, 其

宽度用锯齿型线的数目 ZN 表示. 角部三角形片的

尺寸用 CN 表示. 用 Green 函数表示系统电导. 首

先用递推 Green 函数技术[17]得到导线与结区界面

处的表面 Green 函数 gα ( , , ,L R U Dα = 分别表示

左、右、上和下端). 然后可得到结区的 Green函数:  

[ ] 1( )C C L R U DG E E H −= − − ∑ −∑ −∑ −∑ . (2) 

其中, CH 为结区的哈密顿量; †
C CV g Vα α α αΣ = 为导

线α 贡献的自能; CV α表示导线α 与结区的相互作

用矩阵. 利用Green函数及α 与 β 端的电导可以由

Landauer-Büttiker公式[18]计算: 
2

†2 ( )c c
eG Tr G G
hαβ α βΓ Γ= , (3) 

其中, †[ ]iα α αΓ = Σ − Σ 是结区与导线α 间的耦合矩

阵.  

2 结果和讨论 

首先比较渐变型和直接型石墨烯纳米十字结

的电导性质. 图 2为 2种结的电导随费米能的变化

情况, 2种结有相同的几何尺寸 5AN = , 4ZN = . 由

于电子－空穴对称性, 电导在正、负能区对称, 所

以只显示正能区. 根据实验和应用情况主要讨论

低能区, 即在各端导线的单通道区. 图 2(a)和(b)还

以点线分别画出相应宽度的理想 AGNR 和 ZGNR

的电导, 它们的电导显示出量子台阶对应着不同

数目的量子通道. 可见, 此宽度的左右端导线和上

下端导线都显示为金属性, 它们在低能区的电导

都为电导量子 22e / h . 从图 2 还可以看出, 形成结

构后, 各端间的电导都受到不同程度的拟制, 破坏

了导线中的电导台阶. 相比与直接型结, 在低能区

的渐变型结的电导受到更强烈拟制, 在 Dirac 点附

近形成电导带隙. 渐变型结产生电导带隙的原因

 
(a) 左右端电导, (b) 上下端电导, (c) 左上端电导. 结的
几何参数: NA=5, NZ=4, NC=2. (a)中点线为宽度NA=5的理
想AGNR的电导, (b)中点线表示宽度NZ=4的理想ZGNR
的电导 

图 2  渐变型(实线)和直接型(虚线)单层石墨烯 
纳米结的电导随能量的变化关系 
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是其结区的锯齿型边界. 在低能区内, 锯齿型边界

可以形成强烈局域化的态[19]. 由于受这些局域态

的散射影响, 电子的传输被拟制. 在高能区, 渐变

型结区的锯齿型边界不再有局域态, 其影响减弱, 

所以 2种结的电导受到相同程度的拟制.  

为更细致了解渐变型结的锯齿型边界效应 , 

以下讨论系统尺寸对电导的影响. 图 3为不同尺寸

渐变型结的左右端和上下端电导变化情况. 保持

2CN = 不变, 即保持结区中锯齿型边界的长度不

变(局域态的影响与锯齿型边界长度有关), 而分别

改变左右端导线和上下端导线的宽度. 作为比较, 

用点线表示 5, 4A ZN N= = 的情况. 首先保持 ZN 不

变, 而把左右端导线变宽为 11AN = (仍为金属性). 

从图 3 实线可以看出, 当 AN 增加后, 在低能区左

右端电导增加而恢复了金属性, 同时上下端的电

导受到进一步拟制. 此结果的原因在于, 当左右端

导线变宽而保持锯齿型边界长度不变时, 在锯齿

型边界处的局域态对水平方向电子输运的影响减

弱; 而左右端导线变宽使得结区的上下方向的尺

寸增加, 因而进一步减弱了上下端的电导. 由于同

样原因, 当单独增加上下端导线宽度时(图 3虚线), 

上下端电导增加, 而同时左右端电导减弱. 由此可

以得出, 要恢复渐变型结的金属性, 应减小渐变区

的尺寸 CN , 同时使得各端的宽度 AN 和 ZN 尽可能

接近.  

 
(a) 左右端电导, (b) 上下端电导. 实线对应参数: NA=11, 
NZ=4, NC=2; 虚线对应参数为 NA=5, NZ=12, NC=2; 点线对
应参数为 NA=5, NZ=4, NC=2 

图 3  不同尺寸的渐变型单层石墨烯结的电导 

最后讨论渐变区的锯齿型边界无序效应. 实

际石墨烯带的边界处较容易产生多种无序, 考虑

到对角类无序, 即在数值计算中, 让结区锯齿型边

界处的格点在位能 iε 随机取在 | |dV± 范围内( dV 表

示无序度). 图 4为在不同无序程度下, 渐变型结的

电导情况. 随着无序增强, 低能区的电导显著增加, 

结各端电导都恢复了金属性. 同时, 电导的共振、

反共振峰减弱. 前面的讨论已指出, 结区的锯齿型

边界处的局域态拟制了低能区结电导. 此处, 锯齿

型边界无序破坏了局域态, 因而部分恢复了低能

区电导.  

 

(a) 左右端电导; (b) 上下端电导. 系统参数为 NA=5, NZ=4, NC=6 

图 4  不同强度的边界无序下渐变型石墨烯纳米结的电导 

3 结论 

研究了单层石墨烯纳米十字结的电导性质 . 

通过比较渐变型和直接型 2种结构的电导, 重点讨

论了在结区的带有锯齿型边界的连接区对低能区

电导的影响. 结果表明, 在低能区沿结的锯齿型边

界的局域态拟制结各端的电导, 产生了电导带隙. 

而要恢复结的金属性, 一种途径是尽量减小渐变

连接区相对于导线的尺寸, 这可以通过控制工艺

实现; 另一种途径是避免在连接区形成理想的锯

齿型边界. 而实际的石墨烯结的电导性质还同时

受多种因素的影响, 需要更细致的模型和计算.  
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Transport Properties of Cross-junctions in Graphene Nanoribbons 

KONG Xiao-lan, XIONG Yong-jian* 

( Faculty of Science, Ningbo University, Ningbo 315211, China ) 

Abstract: Transport properties of two types of cross-junctions in graphene nanoribbons are investigated by 

using the tight-binding model. A simple junction is formed by an armchair graphene nanoribbon crossing with a 

zigzag graphene nanoribbon. A deformed junction is constructed by adding graphene triangle flakes to the 

corners of the simple one. Within the low-energy range, localized states exist in the zigzag edges of the triangle 

flakes and suppress the junction conductance, thus a conductance gap is formed. The metallic conductance can 

be recovered by reducing the sizes of the triangle flakes or introducing disorder in the zigzag edges. 

Key words: graphene; cross nano-junction; transport properties; metal-insulation transition 
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