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径向压缩碳纳米管的电子输运性质*
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(2021 年 7 月 23日收到; 2021 年 9 月 16日收到修改稿)

研究径向压缩形变对碳纳米管电子输运性质的影响对搭建微纳碳基电子器件具有重要意义. 本文利用

分子动力学模拟方法研究了碳纳米管与金属界面接触构型, 得出碳纳米管径向压缩形变的规律. 模拟结果表

明: 碳纳米管在水平接触金属表面后, 其稳定状态下的径向压缩形变大小会受接触长度、管径大小、金属种

类和片层数量的影响. 基于紧束缚密度泛函理论和非平衡格林函数结合的第一性原理, 系统地研究了不同直

径、手性、片层、径向压缩形变碳纳米管的电子输运性质. 研究表明: 金属性单壁碳纳米管的电流呈线性增长

趋势, 且电流-电压的大小只与偏压有关, 与直径大小无关; 当其存在径向压缩形变时, 电流在大偏压下增长

趋势减缓, 甚至会出现平台效应. 半导体性单壁碳纳米管的导通电流随着径向压缩形变的增加而减小, 电流-

电压曲线逐渐从半导体特性向金属特性转变. 随着径向压缩形变的增加, 双壁碳纳米管的电流-电压曲线变化

规律与金属性单壁碳纳米管的电流-电压曲线变化规律一致, 但在相同偏压下, 双壁碳纳米管的电流比单壁碳

纳米管的电流高 1倍; 三壁碳纳米管的电流-电压曲线存在较大的振荡波动.
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1   引　言

碳纳米管 (carbon nanotube, CNTs)具有优

越的电子输运及物理学等特性 [1−5], 自 1991年被

发现以来一直是新型材料领域研究的热点 [6], 在纳

米碳基电子器件 [7−9] 和微纳集成电路等方面有着

广泛的应用前景. 弹道运输特性的碳纳米管可以代

替传统金属导线, 承载高出几个数量级的电流, 是

纳米电子器件和微纳电路的理想导线, 由半导体性

碳纳米管作为沟道材料组装成的场效应晶体管 [10−12]

具有优异的开关比, 可以取代传统硅基场效应晶体

管来延续摩尔定律的发展.

单壁碳纳米管分为金属型和半导体型, 双壁碳

纳米管根据其内壁和外壁电学特性的不同呈现出

不同的性质, 单壁、双壁碳纳米管作为基本单元经

常被用于研究碳纳米管电子输运特性的研究 [13−16].

Wen等 [17] 制备了多壁碳纳米管填充的 SiO2 基复

合材料, 讨论了多壁碳纳米管微电流网络中迁移和

跳跃电子的输运性质, 并探究了多壁碳纳米管含量

和温度对电子输运和电导率的影响. 利用密度泛函

理论结合非平衡格林函数计算方法, Berdiyorov

等 [18] 研究了碳纳米管包封对一维同素异形体碳炔

链电子输运性质的影响, 碳纳米管尺寸越小, 碳炔

结构的变化越明显, 导致电子输运能力强烈降低;

Algharagholy[19] 研究了缺陷碳纳米管的电子性能,
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缺陷的存在导致了高度无序的绝缘结构, 随着缺陷

长度的增加, 碳纳米管电子输运性质受到这种结构

抑制的影响越严重; Teichert等 [20] 研究了碳纳米

管中缺陷导致的长程变形对其电子输运性质的影

响; Ohnishi等 [21] 通过比较金属碳纳米管变形后的

电子态和几何结构, 分析了单轴压缩应变对电子输

运性质的影响; Srivastava等 [22] 计算了由金属和

半导体单壁碳纳米管组合而成的 (5, 4) @ (9, 9),
(4, 4) @ (10, 9), (5, 4) @ (10, 9)双壁碳纳米管的

电子透射系数, 使单壁碳纳米管以合适的形式组合

成双壁碳纳米管, 为设计场效应晶体管、逻辑门和

其他纳米器件提供了基础. 采用密度泛函理论和分

子动力学 (MD)计算方法, Espinosa-Torres等 [23]

计算了一系列小直径的碳纳米管 (扶手椅型和锯齿

型)和 26种双壁碳纳米管组合的电子结构性质,

证明了系统的电子结构性质决定了电子通过碳纳

米管界面输运的能力. 在组装纳米电子器件过程

中, 碳纳米管与金属表面之间存在范德瓦耳斯力,

范德瓦耳斯力会使得碳纳米管产生径向压缩形变 [24],

而径向压缩形变会影响碳纳米管自身的电子结构

和电子输运能力 [25−28], 但是目前缺乏有效可靠的

研究详细阐明这些问题.

本文基于经典分子动力学研究碳纳米管与金

属表面接触而产生径向压缩形变的行为, 利用紧束

缚密度泛函 (DFTB)方法探究碳纳米管在不同径

向压缩形变下的电子输运特性, 旨在揭示碳纳米管

的径向压缩形变对电子输运特性的影响及其变化

规律, 为设计制作基于碳纳米管的纳米电子器件提

供理论依据. 

2   模型及计算方法

本文使用分子动力学方法模拟多壁碳纳米管

与金属接触过程, 选取直径为 8.14和 14.92 Å的单

壁碳纳米管 (6, 6), (11, 11)及不同片层且直径为

14.92 Å的多壁碳纳米管, 搭建厚度为 15 Å的金、

铝、铂 (1, 0, 0)晶格来构成 57.68 Å × 57.68 Å ×

75.77 Å的超胞体. 选用 COMPASS力场、正则系

综 (NVT)来进行碳纳米管与金属界面之间的分子

动力学模拟. 为了得到较为精确的结果, 截止距离

设置在 15.5 Å, 总模拟时间设置为 100 ps, 计算步

长为 1 fs, 每 1000步输出一次. 分子动力学模拟的

基本原理是假定所有粒子遵循牛顿运动力学规律,

Fi = −∇iU

∇

EBinding = ETotal − ECNT − EMetal

ETotal

EBinding EMetal

ECNT

求解多原子相互作用的牛顿方程, 通过相互作用势

能来体现体系的量子行为. 各粒子间作用力通过对

势能函数求导得出:   , 其中 U 为分子势

能,   为哈密顿算子. 本文使用范德瓦耳斯能差值

以及结合能来表征碳纳米管与金属表面的接触强

度. 结合能定义为   ,

其中   为碳纳米管与金属表面体系的总能量,

 为碳纳米管与金属原子的结合能,    为

没有碳纳米管的金属表面能量,    为没有金属

表面的碳纳米管能量.

为了研究多壁碳纳米管的电子输运性质, 选取

不同直径、手性的单壁碳纳米管 (6, 6), (11, 0),

(11, 11)以及相同直径、不同片层的多壁碳纳米管.

计算碳纳米管电子输运性质的模型是由碳纳米管

原胞经几何优化后沿传输方向周期性拓展 10个单

位而构成的超胞体, 如图 1所示, 左右各选取 2个周

期作为半无限长电极, 选取 8个周期作为中心散射区.
  

图 1    碳纳米管电子输运性质计算模型

Fig. 1. Calculation model for the electron transport proper-

ties of CNT.
 

本文基于 DFTB计算电子结构, 第一性原理

结合非平衡格林函数 (NEGF)[29,30] 计算电子透射

谱、电流-电压曲线. 密度泛函方法 (DFT)可以比

较精确地描述几百个原子的几何和电子特性, 但是

对于更大原子数、更为复杂的体系, 密度泛函方法的

研究受到很大的限制, 而 DFTB融合了 DFT的精

确性和紧束缚方法 (TB)的高效性. DFTB具体的

计算方法及参数设置如表 1所列.

通过碳纳米管的电流可以根据 Landauer-

Buttiker公式 [31] 进行计算: 

I =
2e

h

∫
T (E, VB)[f(E − µL)− f(E − µR)dE, (1)

T (E, VB) VB

f(E − µL)

f(E − µR)

µL µR

VB = µL − µR [µL, µR]

其中,    是电压在   时电子能量为 E 的电

子从左电极流向右电极的透射系数, 可以由推迟

和超前格林函数及线宽函数求得 ;    和

 分别为左、右电极的费米-狄拉克分布函

数;   和  分别为左、右电极的化学势, 外部偏压

 , 能量积分区域为  . 
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3   结果与讨论
 

3.1    碳纳米管与金属界面接触的分子动力学
模拟

碳纳米管的尺寸较小, 需要借助集成在扫描电

子显微镜 (SEM)里的微纳操作机进行拾取、转

移、放置等操作来组装纳米电子器件. 如图 2(a)和

图 2(b)所示, 当碳纳米管与表面镀金的原子力显

微镜探针 (AFM)的距离足够近, 在 SEM下发生位

移突变时可以判断出碳纳米管与 AFM发生接触.

图 2(c)和图 2(d)给出碳纳米管与金界面接触

前的侧视图和主视图模型, 考虑到碳纳米管与金界

面接触行为的产生主要是由于范德瓦耳斯力的作

用, 建立了端部开口不加氢的碳纳米管模型, 避免

了模拟过程中氢键能与静电能的影响, 与宏观实验

相符合. 碳纳米管与金界面接触稳定后的状态如

图 2(e)和图 2(f)所示, 碳纳米管靠近金界面并且

在径向上有压缩形变.

为了系统地解释碳纳米管与金属界面接触后

的径向压缩形变程度与碳纳米管的直径、片层、接

触长度、金属材料的性质等因素之间的关系, 建立

了不同直径、长度的单壁碳纳米管 (6, 6)和 (11, 11),

 

表 1    DFTB的计算方法及参数设置
Table 1.    Scheme and parameter  setting  up in   cal-

culations with DFTB.

电子态描述及
求解方法

计算方法 参数设置

结构优化

算法 Smart精确计算法

精度控制

能量0.02 kcal/mol

力0.1 kcal/(mol·Å)

应力0.05 GPa

位移0.001 Å

最大步数500

Slater-
Koster参数

CHNO

哈密顿量
对角化

Divide and
conquer本征求解法

自洽场计算
自洽电荷(SCC)

收敛阈值1 × 10–8 eV

最大循环次数500

Broyden电荷混合 最大混合幅度0.05

布里渊区
K点取样
(电子输运)

均匀分布 0.02/Å

泊松求解

边界区域缓冲长度 7.5 Å

泊松网格最大
网格间距

0.5 Å

电极区域边界条件 Dirichlet

非电极区域边界条件 Neumann

电极区域缓冲长度 0.3 Å

 

SU3500 5.00 kV 15.2 mmT1.50 k SE SU3500 5.00 kV 15.2 mmT2.30 k SE30.0 µm 20.0 µm

(a)

(c) (d) (e) (f)

(b)

图 2    多壁碳纳米管及其分子动力学模型　碳纳米管和 AFM (a)接触前和 (b)接触后的 SEM图像 ; 原子模型的 (c)侧视图和

(d)主视图; 径向压缩形变后原子模型的 (e)侧视图和 (f)主视图

Fig. 2. Picked CNT and its molecular dynamic model: SEM images of CNT and AFM (a) before contact, (b) after contact; (c) side

view and (d) front view of model; after collapse (e) side view and (f) front view of model. 
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不同片层的多壁碳纳米管 (6, 6) @ (11, 11)和 (2, 2)

@ (6, 6) @ (11, 11)与金属金、铝、铂的模型, 如

图 3所示. 并对上述模型进行了分子动力学模拟,

得到的范德瓦耳斯能差、结合能以及径向压缩形变

的大小如表 2所列.

εr

εr

碳纳米管在受到范德瓦耳斯力的牵引作用逐

渐靠近金属表面并形成稳定状态时会产生径向压

缩形变并出现轻微的旋转及轴向位移, 设  表示碳

纳米管的径向压缩形变量, 定义  为初始直径和最

终直径之差与初始直径的比值. 本文使用范德瓦耳

斯能差值以及结合能来表征碳纳米管与金属表面

的黏着强度, 结合能的负值表示碳纳米管与金属表

面存在吸附作用. 如图 4(a), (c)及表 2所示, 当单

εr

εr

εr

εr

壁碳纳米管 (6, 6)以 11.095, 23.422和 48.078 Å的

长度分别与金表面接触形成稳定状态后, 碳纳米管

径向压缩形变量  分别为 0.1220, 0.1074和 0.0988,

 与碳纳米管的长度成反比, 即直径相同的单壁碳

纳米管的管长越长,   越小, 同时原子数的增多导

致范德瓦耳斯能差与结合能增大, 使得碳纳米管与

金属界面的黏着强度增加. 当单壁碳纳米管 (11, 11)

以相同长度 23.410 Å分别与金、铝、铂金属表面接

触形成稳定状态后, 由于金属材料性质的不同, 碳

纳米管与铂表面接触引起的范德瓦耳斯能差及结

合能最大, 得到的黏着强度也就最大, 稳定状态下

的   为 0.2494; 碳纳米管与铝表面接触引起的范

德瓦耳斯能差及结合能最小, 得到的黏着强度也就

 

(a) (b)

(d)

(g) (h)

(e) (f)

(c)

图 3    碳纳米管与金属表面接触模型. 接触长度为 (a) 11.095 Å, (b) 23.422 Å, (c) 48.078 Å的扶手椅型碳纳米管 (6, 6)与金; 扶手

椅型碳纳米管 (11, 11)与 (d)金、(e)铝、(f)铂; (g)双壁碳纳米管与铂; (h)三壁碳纳米管与铂

Fig. 3. Contact behavior of CNT on metal. Armchir CNT(6, 6) on gold with contact length of (a) 11.095 Å, (b) 23.422 Å, (c) 48.078 Å.

Armchir  CNT(11,  11)  contact  behavior  on  (d)  gold,  (e)  aluminium,  (f)  platinum.  (g)  DWCNT  contact  behavior  on  platinum.

(h) MWCNT contact behavior on platinum. 

表 2    碳纳米管与金属界面接触的分子动力学模拟
Table 2.    Molecular dynamic of different CNT on different metal.

碳纳米管类型 管长/Å
金属
类型

初始
直径/Å

最终
直径/Å

径向压缩
形变量

范德瓦耳斯能
差/(kcal·mol–1)

结合能
/(kcal·mol–1)

(6, 6)

11.095

金 8.14

7.147 0.1220 121.3 –418.13

23.422 7.266 0.1074 261.97 –743.75

48.078 7.336 0.0988 490.28 –1453.96

(11, 11) 23.410

金

14.92

11.960 0.1984 347.65 –1172.86

铝 12.558 0.1583 250.96 –1094.97

铂 11.199 0.2494 495.91 –1307.86

(6, 6) @ (11, 11) 23.400 铂 14.92 13.477 0.0967 427.66 –1769.67

(2, 2) @ (6, 6) @ (11, 11) 23.456 铂 14.92 13.850 0.0717 428.89 –1867.47
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εr

εr

εr

εr

εr

最小,   为 0.1583. 通过分子动力学模拟后得到单

壁碳纳米管 (6, 6)和 (11, 11)与金表面接触后的

 分别为 0.1074和 0.1984, 单壁碳纳米管的直径

越大, 范德瓦耳斯能差以及结合能增加, 黏着强度

相应增大,    也越大. 当直径、长度相同的碳纳米

管以单壁、双壁、三壁的形式与铂表面接触后得到

的  分别为 0.2494, 0.0967和 0.0717, 碳纳米管的

管壁越多,   就越小, 但是管壁的增多并没有引起

范德瓦耳斯能差的变化, 这是由于管壁之间互相存

在排斥和吸引作用, 碳纳米管的层间相互作用抵消

了一部分碳纳米管与金属表面接触后引起的范德

瓦耳斯能, 而结合能的大小由于原子数的增多而上

升, 黏着强度增加.

上述分析表明: 碳纳米管的直径大小、片层数

量、碳纳米管与金属的接触长度以及金属材质对碳

纳米管的径向压缩形变具有不可忽视的影响. 当使

用碳纳米管进行电子器件的组装时, 应当选取直径

较小的多壁碳纳米管作为操作对象, 并选用与碳纳

米管接触时能够形成较大范德瓦耳斯能差以及结

合能的金属材质 (例如铂)作为源漏极, 同时在操

作过程中增加碳纳米管与金属之间的接触长度, 这

些既能保证碳纳米管和金属之间存在较大的黏着

力, 也能减少碳纳米管的径向压缩形变量, 以维持

碳纳米管本身的电子输运特性.
 

3.2    碳纳米管电子输运性质

εr

εr

εr

εr

εr

εr

εr

为了系统地解释碳纳米管径向压缩形变对其

电子输运特性的影响, 首先研究径向压缩形变量 

对直径不同的扶手椅型单壁碳纳米管电子输运性

质的影响, 分别选取直径为 8.14和 14.92 Å的扶手

椅型碳纳米管 (6, 6)和 (11, 11)作为研究对象, 并

依次选用 0, 0.10和 0.15的径向压缩形变量   进

行模拟. 图 5(a)和图 5(b)分别给出在 [–2 V, +2 V]

的偏压范围下扶手椅型碳纳米管 (6, 6)和 (11, 11)

在不同  下的电流-电压曲线. 由图 5可知, 扶手椅

型碳纳米管在不同   的情况下, 其隧穿电流均关

于 (0, 0)点对称, 电流在 [–1.3 V, +1.3 V]较小的

偏压范围内呈线性变化; 扶手椅型碳纳米管 (6, 6)

和 (11, 11)的直径并不相同, 但在无  时, 最大正

负偏压下电流的最值均在 300 µA附近. 随着正负

偏压的绝对值的增大, 电流-电压曲线由线性状态

向非线性状态转变, 并且  越大, 非线性特征越明

显. 当  为 0.15时, 扶手椅型碳纳米管 (6, 6)的电

流在 [–2.0 V, –1.6 V]和 [1.6 V, 2.0 V]偏压范围

内的增量非常小, 甚至有些降低, 说明电子导电通

道并没有随着偏压的增加而增加, 存在电子电导平

台效应. 这是由于径向压缩形变使得碳纳米管的直

径变小, 在相对较高的偏压下电子动能增大, 电子

间散射增强, 导致了电流随偏压的增大不再线性增

 

(a) (b)

(d)

(g) (h)

(e) (f)

(c)

图 4    碳纳米管径向压缩形变后原子模型主视图接触长度为 (a) 11.095 Å, (b) 23.422 Å, (c) 48.078 Å的扶手椅型碳纳米管 (6, 6)

与金; 扶手椅型碳纳米管 (11, 11)与 (d)金、(e)铝、(f)铂; (g)双壁碳纳米管与铂; (h)三壁碳纳米管与铂

Fig. 4. Front view after collapse of CNT. Armchir CNT(6, 6) on gold with contact length of (a) 11.095 Å, (b) 23.422 Å, (c) 48.078 Å.

Armchir  CNT  (11,  11)  contact  behavior  on  (d)  gold,  (e)  aluminium,  (f)  platinum.  (g)  DWCNT  contact  behavior  on  platinum.

(h) MWCNT contact behavior on platinum. 
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加. 研究结果表明, 扶手椅型碳纳米管受到的径向

压缩形变越大, 碳纳米管电流-电压曲线非线性特

征越明显; 碳纳米管的直径越大, 径向压缩形变对

其电子输运能力的影响越小.

εr

εr

VB VB

为了进一步分析图 5中电流-电压曲线的变化

规律, 图 6(a)—图 6(c)分别给出  为 0, 0.10以及

0.15时扶手椅型碳纳米管 (6, 6)在 0, 0.5, 1.0, 1.5

及 2.0 V偏压下的透射谱, 图 7给出  为 0时扶手

椅型碳纳米管 (11, 11)在 0, 0.5, 1.0, 1.5及 2.0 V

偏压下的透射谱, 取费米能级 E = 0 eV为能量参

考点, 偏压窗为 [–  /2,   /2], 即图 6和图 7中黑

色虚线之间的区域, 对通过偏压窗的透射系数进行

积分可以得到碳纳米管的电流大小.

εr

如图 6和图 7所示, 零偏压时费米能级处的透

射系数均为 2, 且透射系数不随偏压的增大而产生

变化, 这表明扶手椅型碳纳米管 (6, 6)及 (11, 11)

是金属性的, 验证了电流在 [–1.3 V, +1.3 V]低偏

压范围内呈线性变化的规律. 当  为 0且偏压窗大

小相同时, 图 6(a)以及图 7中积分面积的大小几

乎相同, 说明直径不同的扶手椅型碳纳米管 (6, 6)

和 (11, 11)在相同偏压情况下电子导通通道的数

量几乎相同, 使得电流的大小也几乎相同, 验证了

图 5(a)和图 5(b)中两条黑色方块的电流-电压曲

线几乎相同的规律. 随着偏压的增加, 图 6中费米

能级处的透射平台数值始终保持为 2, 但透射平台

的宽度逐渐减小, 远离费米能级的透射平台的高度
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εr图 5    扶手椅型碳纳米管在   为 0, 0.10和 0.15下的电流-电压 (I-V)曲线　(a) (6, 6); (b) (11, 11)

Fig. 5. Current-voltage (I-V) curve of armchair CNT with the radial deformation of 0, 0.10 and 0.15: (a) (6, 6), (b) (11, 11). 
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εr = 0 εr = 0.10 εr = 0.15图 6    扶手椅型碳纳米管 (6, 6)在 0, 0.5, 1.0, 1.5及 2.0 V偏压下的透射谱　(a)  ; (b)   ; (c) 

εr = 0 εr = 0.10 εr = 0.15

Fig. 6. Transmission spectrum of Armchair CNT (6, 6) under the bias voltage of 0, 0.5, 1.0, 1.5 and 2.0 V with different radial de-

formation: (a)  ; (b)  ; (c)  . 
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εr

εr

εr

逐渐降低, 并向费米能级移动. 特别地, 碳纳米管

的   越大, 远离费米能级的透射平台下降得越快,

向费米能级移动得也越快. 上述现象导致远离费米

能级的透射平台的数值下降为 1, 并随着偏压的增

加而进入偏压窗. 在  为 0.10且有较大偏压时, 积

分面积的增量减少; 在  为 0.15且有较大偏压时,

积分面积几乎停滞不变, 这个结果验证了图 5中电

流随偏压非线性变化的规律.

εr

εr

εr = 0

εr = 0

εr = 0.10 εr = 0.15

为了研究不同  对手性不同的单壁碳纳米管

电子输运性质的影响, 选取直径为 8.61 Å的锯齿

型碳纳米管 (11, 0)在   分别取 0, 0.10及 0.15时

的电流-电压特性进行分析, 结果如图 8所示. 可以

看出, 电流-电压曲线均关于 (0, 0)点对称. 众所周

知 , 碳纳米管 (m, n)的金属性或半导体性与 m,

n 的值有关, 当 m = 3n 时, 碳纳米管呈金属性, 其

他情况时则呈半导体特性, 所以锯齿型碳纳米管

(11, 0)属于半导体性碳纳米管. 图 8黑色方块曲

线为在  时得到的电流-电压曲线, 符合半导体

材料电流-电压曲线的特性, 即需要一定的电压才

能导通, 且导通后随着偏压的增加, 电流迅速地非

线性增长. 当  时, 电流在 [–1 V, 1 V]偏压范

围内几乎为零, 呈现截止状态, 在较大偏压范围下

呈非线性增长; 当  和  时, 电流在

[–0.4 V, 0.4 V]和 [–0.1 V, 0.1 V]小偏压范围内

几乎为零, 在 [–2 V, –0.4 V], [0.4 V, 2 V]和 [–2 V,

–0.1 V],  [0.1 V,  2 V]偏压范围内随偏压绝对值

的增加, 电流的绝对值呈线性增长趋势. 特别地,

在 [–2 V, +2 V]范围内, 电流绝对值的最值也在

300 µA附近, 结合图 5可以看出, 在相同的偏压状

态下, 电流最值的大小与管径无关, 同时存在一定

径向压缩形变的半导体性碳纳米管也可以达到金

属性碳纳米管的电流最值.

εr

为进一步解释图 8中电流变化规律, 图 9(a)—

图 9(c)给出   为 0, 0.1及 0.15时锯齿型碳纳米

管 (11, 0)在 0, 0.2, 0.5, 1及 1.5 V偏压下的透射

谱, 其中黑色虚线代表偏压窗, 灰色阴影部分代表

偏压窗内透射系数的积分面积.

εr

εr

如图 9所示, 在费米能级右边存在一个数值为

零的透射平台, 透射平台的宽度随着径向压缩形变

量的增加而减小; 相反地, 费米能级两侧数值为

2的透射平台的宽度随径向压缩形变量的增加而

增加. 随着偏压的增加, 费米能级两侧不为零的透

射平台的高度逐渐降低, 且径向压缩形变量越大,

透射平台下降得越快, 这与扶手椅型碳纳米管 (6, 6)

透射谱的变化规律相似; 但不同的是, 费米能级两

侧不为零的透射平台随着偏压的增加逐渐远离费

米能级, 且径向压缩形变量越大, 透射平台远离费

米能级越快. 在  为 0.1和 0.15时, 随着锯齿型碳

纳米管 (11, 0)两侧偏压慢慢增加, 在费米能级处

出现了新的数值为 2的透射平台, 并且透射平台的

宽度随着偏压的增加而增加, 使得积分面积不断增

加. 上述结果验证了图 8中在较大偏压下且   为

0.1和 0.15时, 电流呈线性增长的规律.
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εr = 0图  7      时扶手椅型碳纳米管 (11, 11)在 0, 0.5, 1.0,

1.5及 2.0 V偏压下的透射谱

Fig. 7. Transmission spectrum of Armchair CNT (6, 6) with

the radial deformation of 0 under the bias voltage of 0, 0.5,

1.0, 1.5 and 2.0 V. 
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εr图  8    锯齿型碳纳米管 (11, 0)在   为 0, 0.1和 0.15下的
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εr

εr

εr

εr

在不同径向压缩形变下, 扶手椅型碳纳米管与

锯齿型碳纳米管的电子输运性质的变化规律是不

同的, 下面通过分析碳纳米管的电子结构来解释这

一现象. 使用本文计算参数模拟得到: 当   为 0,

0.1以及 0.15时, 扶手椅型碳纳米管 (6, 6)的能隙

分别为 0.028, 0.132和 0.341 eV, 即   越大, 能隙

越大; 当   为 0, 0.1以及 0.15时, 锯齿型碳纳米

管 (11, 0)的能隙分别为 0.857, 0.307和 0.020 eV,

即  越大, 能隙越小. 对于扶手椅型碳纳米管来说,

不存在径向压缩形变时的能隙应严格为零, 但因为

本文是使用第一性原理进行理论计算的, 这是一种

近似计算方法, 所以计算结果 0.028 eV与实际会

有一定的误差. 扶手椅型碳纳米管具有很高的轴向

对称性, 径向压缩形变破坏了扶手椅型碳纳米管的

结构对称性, 产生量子排斥效应, 导致能隙变大.

锯齿型碳纳米管的对称性较低, 径向压缩形变降低

了锯齿型碳纳米管的电子的束缚度, 使得原简并能

级发生分裂, 导致能隙变小. 能隙的增大使得扶手

椅型碳纳米管的电流-电压曲线产生了非线性的变

化; 能隙的降低使得锯齿型碳纳米管从原来的半导

体性向金属性转变, 电流-电压曲线由非线性向近

似线性转变.

εr为了研究不同  对片层不同的碳纳米管电子

输运性质的影响, 选取直径为 14.92 Å的双壁碳纳

米管 (6, 6)@(11, 11)和三壁碳纳米管 (2, 2)@(6, 6)

εr

@(11, 11), 图 10(a)和图 10(b)分别为双壁碳纳米

管和三壁碳纳米管在  取 0, 0.1及 0.15时的电流-

电压曲线. 双壁碳纳米管和扶手椅型单壁碳纳米

管 (6, 6)及 (11, 11)的电流-电压曲线变化规律相

同, 但片层的增加, 电子数与电子输运通道也相应

地增加了, 所以在相同偏压下, 双壁碳纳米管电流

绝对值的最值在 600 µA附近, 三壁碳纳米管电流

绝对值的最值在 800 µA附近. 上述现象表明, 碳

纳米管管壁的层数越多, 电子输运能力就越强, 在

相同偏压下得到的电流也越大. 如图 10(b)所示,

三壁碳纳米管的伏安特性曲线出现了不对称性, 在

正负偏压绝对值相等的情况下, 负偏压下电流的绝

对值大于正偏压下的电流, 同样地, 负偏压下随径

向压缩形变量增加, 电流的非线性变化特征也越显

著. 这是由于三壁碳纳米管存在层间耦合使得能级

简并度降低, 体系的增大使得费米能级附近电子态

增多, 电子能够通过相邻管间快速振动产生跃迁,

导致了电流出现较大振荡以及电流-电压曲线不关

于原点对称.

εr

εr

为进一步解释图 10中电流变化规律, 图 11(a)

给出  为 0时, 双壁碳纳米管在 0, 0.5, 1.0, 1.5及

2.0 V偏压下的透射谱 ; 图 11(b)给出   为 0时 ,

三壁碳纳米管在–1.5, –0.5, 0, 0.5及 1.5 V偏压下

的透射谱, 其中黑色虚线代表偏压窗, 灰色阴影部

分代表偏压窗内透射系数的积分面积.
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εr = 0

如图 11(a)所示, 费米能级处的透射系数在零

偏压时为 4, 且不随偏压的增大而产生变化, 这表

明双壁碳纳米管 (6, 6) @ (11, 11)是金属性的, 验

证了图 10(a)中电流在低偏压范围内呈线性变化

的规律. 当   且偏压窗大小相同时, 双壁碳纳

米管 (6, 6) @ (11, 11)的积分面积近乎是扶手椅

型单壁碳纳米管 (6, 6)和 (11, 11)的２倍, 这是由

于管壁的增加导致了电子导通通道的数量成倍增

加, 使得电流大小也成倍地增加, 验证了图 10(a)

中黑色方块电流-电压曲线的斜率是图 5中黑色方

块电流-电压曲线的 2倍. 双壁碳纳米管透射谱的

变化规律与扶手椅型单壁碳纳米管的变化规律相

似, 即随着偏压的增加, 费米能级处的透射平台数

值始终保持为 4, 透射平台的宽度减小, 远离费米

能级的透射平台高度降低并向费米能级移动. 如

图 11(b)所示, 三壁碳纳米管体系增大, 电子数增

加, 电子导通通道数量增加, 导致了在相同偏压窗

下三壁碳纳米管的积分面积比单壁碳纳米管和双

壁碳纳米管的大. 同时, 随着碳纳米管片层数量的

增多, 三壁碳纳米管存在层间耦合作用, 使得能级

分裂, 三壁碳纳米管的透射谱存在多个透射峰且

波动较大. 随着偏压的增加, 远离费米能级处的透
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射系数下降并进入到偏压窗口中, 特别地, 远离费

米能级处的透射系数在负偏压下下降的速度比在

正偏压下的慢, 使得在偏压窗大小相同时, 负偏压

下的积分面积大于正偏压下的积分面积, 验证了

图 10(b)中三壁碳纳米管的电流-电压曲线是关于

原点不对称的. 

4   结　论

εr

εr

利用分子动力学方法研究了碳纳米管与不同

金属界面的接触行为, 结果表明: 径向压缩形变量

 与碳纳米管的长度、直径、片层数量成反比, 同

时由于金属材料性质的不同, 碳纳米管与铂表面接

触后得到的  比金、铝表面的大. 基于紧束缚密度

泛函理论和非平衡格林函数结合的第一性原理, 系

统地研究了不同直径、手性、片层、径向压缩形变

碳纳米管的电子输运性质. 结果表明: 当不存在径

向压缩形变时 , 金属性单壁碳纳米管的电流在

[–2 V, 2 V]的偏压范围内呈线性增长趋势, 电流的

最值在 300 µA附近, 电流大小与直径大小无关;

当金属性单壁碳纳米管受到径向压缩形变时, 电

流-电压曲线在相对较大的偏压下会呈现非线性增

长趋势. 半导体性单壁碳纳米管受到径向压缩形变

后, 电流-电压曲线会向金属性转变. 在同等偏压

下, 双壁碳纳米管的电流比单壁碳纳米管的高 1倍;

在受到径向压缩形变时, 双壁碳纳米管电流-电压

曲线产生的变化与金属性单壁碳纳米管的电流-电

压曲线变化规律一致. 在同等偏压下, 三壁碳纳米

管的电流比单壁碳纳米管的高 2倍, 其电流-电压

曲线存在较大振荡. 上述研究结果可为设计制造基

于碳纳米管的纳米电子器件和微纳集成电路提供

理论依据.

感谢上海大学高性能计算中心提供的计算资源和技术

支持.
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Electron transport properties of carbon nanotubes with
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Abstract

In this paper, molecular dynamics simulation method is used to investigate the contacting configuration of

carbon nanotubes  with  open ends  and metal,  thereby obtaining  the  law of  radial  compression deformation of

carbon  nanotubes.  The  obtained  results  show  that  after  horizontally  contacting  the  metal  surface,  the  radial

compression deformation is affected by the contact length, the diameter of the tube, the type of metal and the

number  of  layers.  Based  on  the  first  principles  combining  tight-binding  density  functional  theory  and  non-

equilibrium  Green's  function,  the  electron  transport  properties  of  carbon  nanotubes  with  different  diameters,

chiralities, lamellar deformations and radial deformations are systematically studied. The obtained results show

that  the  current  of  metallic  single-walled  carbon  nanotubes  presents  linear  change  in  a  bias  voltage  range

between –2 V and 2 V, and the current-voltage curve is symmetrical about the origin. The magnitude of the

current is only related to the bias voltage, but not to the diameter; when the carbon nanotubes are deformed by

radial compression, the current growth trend is downward and even plateau effect may appear under a larger

bias  voltage.  The  current  flowing  in  the  semiconducting  single-walled  carbon  nanotubes  decreases  with  the

increase  of  radial  compression  deformation,  and  the  current-voltage  curve  gradually  transforms  from

semiconductor  characteristics  into  metallic  characteristics.  The  trend  of  the  current-voltage  curve  of  double-

walled carbon nanotubes is consistent with that of metallic single-walled carbon nanotubes. However, the non-

linear variation amplitude of the current-voltage curve of double-walled carbon nanotubes is less affected by the

radial  compression  deformation.  Owing  to  the  increase  of  walls  of  nanotubes,  the  current  of  double-walled

carbon nanotubes is twice as high as that of single-walled carbon nanotubes under the same bias voltage. The

electrons  can  produce  transitions  through  rapid  vibration  between  adjacent  tubes,  in  view  of  the  fact  that

interlayer coupling characteristics  of  three-walled carbon nanotubes reduce the degeneracy of  the energy level

and  larger  system  increases  the  density  of  states  near  the  Fermi  level,  resulting  in  large  oscillations  and

asymmetry about the origin of the current-voltage curve.
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