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研究快讯

单壁碳纳米管中的金属 & 半导体转变与对称性!

卢军强! ! 吴! 健’ ! ! 段文晖! ! 朱邦芬! ! 顾秉林
（清华大学高等研究中心! 清华大学物理系! 北京! ($$$%)）

摘! 要! ! 报道了最近作者对受压扶手椅形单壁碳纳米管中的金属 & 半导体转变机理的理论研究* 这种转变在两

种因素的共同作用下得以发生，即外加压力造成碳纳米管镜像对称破缺，以及被压碳纳米管两侧原子发生成键相

互作用* 作者还进一步揭示了发生这种转变的普遍机制：只要将单壁碳纳米管中两套原来等价的子晶格变得可以

区分（对称性破缺），在费米能附近就会产生能隙*
关键词! ! 碳纳米管，金属 & 半导体转变
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! ! 自从 (UU( 年 X2Y2H3 发现碳纳米管［(］以来，碳纳

米管就因为其独特的电子学性质和在纳米器件中诱

人的应用前景，掀起了广泛的研究热潮* 作为实现纳

米管器件的必需环节，如何操控和改变碳纳米管在

费米面附近的电子结构倍受研究人员的关注*
碳纳米管的丰富的电子性质来自于直径和螺旋

角的不同［#］* 具体地说，二维石墨层成键和反成键的

! 能带在其二维六角布里渊区的 < 点简并，二维石墨

层在被卷成碳纳米管时，周期性边界条件只允许少数

几个圆周方向的波矢存在，如果在卷的过程中，费米

波矢点 < 被允许存在，则相应的碳纳米管是金属型

的，否则就是半导体型的* 原先对碳纳米管电子性质

转变的研究普遍基于这样一个观点，即希望通过改变

碳纳米管的结构而把费米波矢 < 点移到原先不被允

许的态上，从而实现金属 &半导体转变*
许多实验手段，比如扭曲［"］、引入拓扑缺陷［)］、

拉伸［Q］，都曾被用来改变碳纳米管的电子输运性

质* 这方面也有不少理论研究［S—%］* 一般说来，因为

事先并不能知道给定的结构变化会如何影响电子性

质，这些实验都是在猜测的基础上进行尝试* 这中间

最主要的困难是，碳纳米管结构的改变发生在实空

间，而电子性质的改变则需要由分析倒易空间中的

< 点来获得*
本文将简要介绍我们最近对这个问题所作的理

论研究［U］* 我们论证了一种改变碳纳米管电子学性

质的新方法，这种方法只需要研究实空间中体系结

构的改变，而不必分析倒易空间中 < 点的分布* 我
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们的理论预言，只要碳纳米管结构的改变使得原先

等价的两套子晶格得以区分，就可以使扶手椅形碳

纳米管出现能隙，从而发生金属 ! 半导体转变" 这种

转变可以通过对碳纳米管施加单轴应力使之变形而

实现" 我们更进一步论证，从物理上区分两套子晶格

需要两个因素的共同作用，即外加压力造成碳纳米

管镜像对称的破缺，以及被压碳纳米管相对两侧的

原子发生成键相互作用，其中任何一个因素单独并

不能导致金属 ! 半导体转变的发生"
我们以压缩扶手椅形（#，#）单壁碳纳米管为

例，来论证我们上述观点" 图 $（%）是理想扶手椅形

（#，#）单壁碳纳米管的截面图" 我们对碳纳米管施

压采取了两种不同的方式，分别破坏［ 图 $（&）］或

保持碳纳米管的镜像对称性［ 图 $（ ’）］" 对于压缩

后碳纳米管结构及其电子输运性质的确定，我们分

别发展和运用了分子动力学模拟及量子输运模拟计

算程序" 我们的分子动力学模拟结果表明，随着压缩

的进行，碳纳米管的形状从圆形逐渐成为椭圆，然后

形成图 $ 中的哑铃形" 这整个过程是可逆的，碳纳米

管保持其结构的完整性；更进一步的压缩将使碳纳

米管的结构遭到破坏" 在分子动力学模拟的基础上，

我们计算所获压缩碳纳米管结构的电导" 结果表明，

如果应力破坏了碳纳米管的镜像对称，则碳纳米管

将在被压缩成哑铃形时发生金属 ! 半导体转变" 深

入研究的结果显示，哑铃形状碳纳米管和椭圆形的

区别在于其被压两侧的管壁原子发生了成键相互作

用" 然而，如果碳纳米管的镜像对称性在压缩过程中

始终得以保持，即使碳纳米管被压成哑铃形状而使

其相对两侧管壁的原子发生成键相互作用，金属 !
半导体转变也不会发生" 由此，我们证明，金属 ! 半

导体转变既不能单纯由压缩造成的镜像对称破缺产

生，也不能由引入碳纳米管相对两侧管壁原子的成

键相互作用产生，而必须由这两种因素共同作用才

能产生"
进一步的研究表明，镜像对称性破缺以及相对

两侧管壁原子的成键相互作用的共同作用的效果就

是使碳纳米管中本来等价的两套子晶格变成不等

价，而这是发生金属 ! 半导体转变的惟一条件" 众所

周知，和石墨一样，在碳纳米管的晶格结构中存在着

两套子晶格，我们把它们分别标记为子格 ! 和 "，!
格子移动一个位矢可化为 " 格子" 图 $（&）所示的情

形是，外加单轴应力破坏了碳纳米管的镜像对称性，

发生成键相互作用的上下两侧管壁原子属于同一套

子格，从而与另一套子格可区分开来；而图 $（’）所

图 $( 理想扶手椅形（#，#）碳纳米管及其被不同方式压缩后的

哑铃结构

示的是，压缩中保持碳纳米管的镜像对称，发生成键

相互作用的上下两侧管壁原子分别对称地位于子格

! 和 " 上，两套子格仍然不可区分" 我们可以通过局

域态密度分布图直观地显示这种区分的效果" 图 )
画出 了 图$（ & ）所 示 碳 纳 米 管 结 构 中 能 量 介 于

!*" +,- 和 *" ),- 的沿碳纳米管管轴方向的两个原

子层的局域态密度分布" 由于我们在标记碳原子时，

将每层位于同一套子格的碳原子标记在一起，我们

可以很清楚地从图 ) 中看出局域态密度在两套子格

上分布的区别：低于费米能时，电子倾向于分布在一

套子格上；而高于费米能时，电子又倾向于分布在另

一套子格上，这样导致了费米能附近能谱的不连续"
而与此相反，图 $（’）所示的碳纳米管结构由于保持

了镜像对称性，计算结果显示，其局域态密度在两套子

格上的分布相同，而且费米能附近的能谱保持连续"

图 )( 发生金属 ! 半导体转变后扶手椅形（#，#）碳纳米管的局

域态密度分布图

总之，我们的理论研究预言了扶手椅形单壁碳

纳米管在外应力作用下发生金属 ! 半导体转变的一

种新的机制：使碳纳米管中原先等价的两套子格变

得可以区分，这需要由压缩碳纳米管造成镜像对称

破缺以及两侧管壁原子的成键相互作用而实现" 实

际上，这种机制具有普遍性" 硼氮纳米管就可以看作

是两套子格的区分而具有半导体特性的一个有力例

证" 此外，我们预言，若能使得碳纳米管中的两套子
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格得以区分，其他的一些方法（如化学吸附）也可能

导致金属 & 半导体转变’
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飞向地球核心
（! "#$%& ’(""()* +) +,& -$.+,/" %).&）

美国加州理工学院的 ?-J*7 .03J36H56 教授在最近提出了一项重要的建议，他主张进行一项向地球核心

飞行的空间计划，他认为这是一件值得科学家们考虑的空间工程’ 这个空间内填充的不是普通的真空，而是

坚硬的岩石；同时它的“空间飞船”也不是通常的飞行工具，而是类似于葡萄柚大小的地震波探测器’
研究工作将按如下的步骤进行：一个带有爆炸装置的探头将沿着地球表面的裂缝向下滑落并发生引爆’

然后把一个装满熔化铁水的探测器注入裂缝内，由于地球重力的作用，裂缝将以每秒 9, 的速度向下延伸，

直到其封堵为止’ 这些地球内部的裂缝将会有规则地被更为深层的岩浆所填充，但用高熔化点金属制成的探

测器将可通过地震波的变化，将各种信息传输到地面，成为了解地下变化的有力工具’
.03J36H56 教授也指出，这项直接探测地球核心的计划目前还不很成熟，但却是对科学界的一个大胆的

挑战’ 它所需的经费相当于一次无人驾驶的宇航飞行，但它对科学的回报却要比宇航飞行高得多’ .03J36H56
教授认为，从这项研究中，我们可以接触到一些重要的问题，如在地球深层处的放射性能源、地球核心处各种

材料的性质以及长期以来困扰我们的一些热点问题，如夏威夷群岛的起源等’
（云中客! 摘自 /-0123，(9 <-G #$$"）

不用 0( 的太阳能电池

.* 太阳能电池的基本结构是 A6 结’ 能量大于禁带宽度的光子可在 A6 结中激发出电子 & 空穴对’ 在 A6
结内电场的作用下，电子向 6 侧迁移，空穴向 A 侧迁移’ 结果 A 侧的电势高于 6 侧，对外电路而言，光 & 伏电

流将从 A 端流向 6 端’ 在 .* 光电池中，A6 结担当了多种角色：光能吸收、电子 & 空穴对的产生、内场建立以及

传输电流等’ 为此，对材料的纯度要求特别高，以至于它的造价一直居高不下’
最近，来自美国加州大学的 <R\-2@-67 等，采用在 E*M# 半导体基片上镀制金膜的办法，发展了一种全新

的光生伏打电池（/-0123，#$$"，:#(：;(;）’ 它的核心是 E*M# & N1 接触层中的肖特基势垒’ 新电池吸收太阳能

的任务由吸附于金膜外面的荧光染料层承担’ 其中被太阳能激发的高能电子将以弹道方式穿越金膜，并越过

肖特基势垒，进入 6 型 E*M# 半导体的导带’ E*M# 半导体的另一侧是 E* 金属支撑板，它与金膜分别构成外电

路的两极’ 新电池在 ($$,> ] R,# 的可见光照射下，能够给出 ;$$—%$$,S 的开路电压或 ($—(%!N ] R,# 的

短路电流’ 新电池的发光效率目前还很低（ ^ (_），但实验表明，被染料吸收的光子有 ($_ 对产生电流作出

了贡献’ 此外，由于器件是基于多数载流子（电子），其功能对杂质和缺陷不敏感，从而造价较低’ 研究人员相

信，通过优化吸光材料等手段，新电池的效率有望提高到现行 .* 光电池最好的水平’
（中国科学院理化技术研究所! 戴闻! 编译）
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