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Abstract: By performing first-principles calculations and non-equilibrium Green’s function, the energy band structure, 
transmission spectrum and current-voltage characteristics of armchair carbon-nanotube (Arm-CNT) composed by dif-
ferent layers graphite sheet are investigated. The calculation results show differential conductance of single-walled CNT 
is a certain value on within the [−1.0 V, 1.0 V] bias range, while the double-walled CNT(3,3)@CNT(6,6) has a band- 
gap of 0.55 eV, the differential conductance is zero within the [−0.5 V, 0.5 V] bias range, which appears similar to the 
cut-off state of the diode. When the bias voltage of double-walled CNT(3,3)@CNT(6,6) is greater than 0.5 V, the dif-
ferential conductance increases. Due to interlayer coupling effects and the system increasing brought an increase of the 
electronic states near the Fermi level, the differential conductance of three-walled CNT is bigger than the single-walled 
and double-walled CNT at the same bias. At the same time, because of the rapid vibration between adjacent tubes, the 
differential conductance of three-walled CNT behaves larger shocks. The research on the electronic transport properties 
of single-walled, double-walled and triple-walled CNT provides more choices for potential application in the nano- 
electronic devices. 
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摘  要：本文采用密度泛函理论和非平衡格林函数方法研究了扶手椅型不同片层(单壁、双壁和三壁)碳纳米管的

能带结构和电子输运性质，计算结果表明单壁碳纳米管的微分电导在[−1.0 V，1.0 V]偏压区间内是一定值，不随

偏压的变化而变化。双壁碳纳米管 CNT(3,3)@CNT(6,6)的带隙为 0.55 eV，在偏压区间[−0.5 V，0.5 V]的微分电

导为零，出现与二极管类似的截止状态，当偏压大于 0.5 V 时，微分电导也随之增大。三壁碳纳米管由于层间

耦合作用以及体系增大所带来费米能级附近的电子态增多，三壁管的微分电导要比相同偏压下单壁和双壁管的

微分电导大；同时由于相邻管间的快速振动，三壁碳纳米管的微分电导出现较大的震荡。单壁、双壁和三壁碳

纳米管的电子输运特性的研究能够为不同片层的纳米管在纳电子器件方面的潜在应用提供可能。 
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1. 引言 

碳纳米管自从 1991 年被 Iijima[1,2]发现以来，伴随

着其诸多奇异特性的逐步发现，成为近一二十年来新

材料研究的一大热点。碳纳米管中的电子输运性质是

人们研究的一个重点。从结构上区分，碳纳米管可分

为单壁碳纳米管和多壁碳纳米管。单壁碳纳米管仅含

一层石墨烯，直径为 1~3 nm，而多壁碳纳米管包含两

层以上石墨烯片层，片层间距为 0.34~0.40 nm 的同心

圆柱结构[3]，层与层之间通过范德瓦耳斯作用耦合。

由于片层之间存在耦合作用，多壁碳纳米管与单壁碳

纳米管具有不同的电子结构。由于弹道输运特性，碳

纳米管所承载的电流大小比目前使用的铝或铜金属

导线高几个数量级，是纳电子器件与电路的理想导线
[4,5]。在过去的 30 年中，人们已经对低维量子结构和

器件中电子的输运性质进行了广泛地研究[6-12]，然而

对单壁、双壁、三壁碳纳米管的电子输运性质的系统

性研究在文献中却鲜见报道。 

本文采用基于密度泛函和非平衡格林函数理论

的数值模拟手段，研究了扶手椅型单壁碳纳米管

(CNT(3,3)、CNT(6,6)、CNT(9,9))、双壁碳纳米管

(CNT(3,3)@CNT(6,6)) 和 三 壁 碳 纳 米 管 (CNT(3,3) 

@CNT(6,6)@CNT(9,9))能带结构和电子输运性质。计

算结果表明：单壁碳纳米管的微分电流在[−1.0 V，1.0 

V]偏压区间内是一定值，不随偏压的变化而变化；而

对于管径较小的单壁纳米管，当偏压大于 1.0 V，由

于电子间的散射增强，微分电导逐渐减小。双壁碳纳

米管 CNT(3,3)@CNT(6,6)计算的能谱图出现 0.55 eV

的带隙；计算的电子输运特性表明在偏压区间[−0.5 

V，0.5 V]微分电导为零，出现与二极管类似的截止区

域，当偏压增大时，双壁管费米能级附近的电子态增

多，微分电导也随之增大。三壁碳纳米管由于层间耦

合使得能级的简并度降低，同时体系增大费米能级附

近的电子态增多，三壁碳纳米管的微分电导要比相同

偏压下单壁和双壁纳米管的微分电导大；由于层间耦

合的作用，处于激发态上的电子能够通过相邻管间的

快速振动转化能量而产生跃迁，所以三壁碳纳米管的

微分电导出现较大的震荡。单壁、双壁和三壁碳纳米

管的电子输运特性的研究能够为不同片层的纳米管

在纳电子器件方面的潜在应用提供可能。 

2. 模型与计算方法 

对于单壁碳纳米管，选取管径为 0.407、0.814、

1.153 nm 的 CNT(3,3)、CNT(6,6)、CNT(9,9)，双壁碳

纳米管选取片层间距为 0.204 nm 的 

CNT(3,3)@CNT(6,6)，三壁碳纳米管选取内片层间距

为 0.170 nm，外片层间距为 0.204 nm 的 CNT(3,3) 

@CNT(6,6)@CNT(9,9)。计算单壁、双壁、三壁碳纳

米管电子输运性质的示意图如图 1 所示。 

能带结构和输运性质的计算采用密度泛函理论

和非平衡格林函数的计算程序包 SIESTA-3.0[13,14]完

成。其中体系电子能带的计算是采用 DZ (Double ξ)

基组，平面波截断能取 200 eV，自洽场迭代使用简

约布里渊区的 9 9 1  的 K 点，自洽迭代的收敛精度

为 10−4 eV；体系输运性质的计算是采用单电子的散

射理论来进行，当两电极施加外部偏压 V 时，通过

体系的电流 I 为 

     1 2

2
,

e
I f E f E T E V dE      

  (1) 

式中：e 为电子电量，  为 Plank 常数， f(E)为

Femi-Dirac 分布函数。施加外部偏压 1 2V    ， 1 、

2 分别为左、右电极的化学势。T(E,V)为电子从一 
 

 

Figure 1. The calculation model for the transport properties of 
armchair CNT: (a) The structural model diagram for armchair 

CNT; (b) A cross-sectional view of single-walled CNT; (c) A 
cross-sectional view of double-walled CNT; (d) A cross-sectional 

view of three-walled CNT 
图 1. 扶手椅型碳纳米管输运性质计算模型：(a) 扶手椅型碳纳米

管的结构模型图；(b) 单壁碳纳米管截面图；(c) 双壁碳纳米管截

面图；(d) 三壁碳纳米管截面图 
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个电极流向另一个电极的穿透函数，E 为电子能量。

其具体公式为 

   1 2,T E V Tr G G   
表

          (2) 

式(2)中：Tr 示矩阵求迹， 1 、 分



2 别为左、右电

极与散射区分子间的耦合作用，具体公式 

     1 2 1 2 1 2Im               (3) 

     1 2 1 2 1 2sg                (4) 

其中：Im 表示虚部， 为左右电极的自能矩阵，

gs 为电极表面的格林函数矩阵，
 1 2

 为左右电极与散

射区的相互作用函数，G 为体系的格林函数矩阵，

具体公式为 

 1

1 2G ES H
              (5) 

式中：E 为单位矩阵，H 为散射区分子的哈密顿矩阵，

S 为电极表面积。通过上面的公式，就可以计算出体

系的伏安特性。 

3. 计算结果与讨论 

3.1. 单壁、双壁、三壁碳纳米管的能谱 

首先计算得到的是单壁、双壁、三壁碳纳米管的

能带图，如图 2 所示。 

由图 2(a)~(c)可见，单壁碳纳米管 CNT(3,3)、

CNT(6,6)、CNT(9,9)的能带在费米能级处出现 与 

 

 

Figure 2. Energy band diagrams for single-walled, double-walled 
and three-walled CNT. (a) CNT(3,3); (b) CNT(6,6); (c) CNT(9,9); 

(d) CNT(3,3)@CNT(6,6); (e) CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9); 
Fermi energy is set as zero energy 

图 2. 单壁、双壁、三壁碳纳米管的能带图：(a) CNT(3,3)；(b) 
CNT(6,6)；(c) CNT(9,9)；(d) CNT(3,3)@CNT(6,6)；(e) 
CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9)；费米能级取在 0 eV 处 

* 能级的重叠(交点为 Dirac 点)，表现为金属性。双

壁碳纳米管 CNT(3,3)@CNT(6,6)的片层间距为 0.204 

nm，小于正常的片层间距(0.3 nm 左右)，所以产生较

强的层间耦合作用打开了 与 能级的重叠，出现

了 0.55 eV 的带隙，表现为半导体性。三壁碳纳米管

CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9)由于体系增大同时费

米能级处电子态的增多，层间耦合解除了能级的简

并，而未能打开能隙，所以表现为金属性。 

*

3.2. 单壁、双壁、三壁碳纳米管的 I-V 曲线 

接下来计算了单壁、双壁、三壁碳纳米管的电子

输运性质，得到的 I-V 曲线如图 3 所示。 

由图 3可见，单壁CNT(3,3)、CNT(6,6)和CNT(9,9)

的 I-V 曲线基本为线性，表现为金属性。对于小管径

CNT(3,3) (0.407 nm)在偏压区域(大于 1.0 V)出现较为

明显的电子电导平台效应，由于对于较小管径的碳纳

米管在较高的偏压下电子的动能增大，而较小管径纳

米管的片层面积也较小，所以电子间的散射增强，导

致电流随偏压的增大不再线性增加；而对于较大管径

的 CNT(6,6)与 CNT(9,9)，在偏压区间[−1.5 V，1.5 V]

则始终保持较好的线性；管径的大小本身在偏压区间

[−1.0 V，1.0 V]内则并没有对电流随电压的变化产生

影响。双壁 CNT(3,3)@CNT(6,6)在偏压区间[−0.5 V，

0.5 V]呈现类似二极管的截止状态，与图 2 中双壁纳

米管的能带图表现的半导体性相一致。随偏压的增

大，费米能级附近的电子获得动能也逐渐增大，所以

相应的透射系数也逐渐增大，电流也随偏压的 
 

 

Figure 3. I-V curves for single-walled, double-walled and 
three-walled CNT 

图 3. 单壁、双壁、三壁碳纳米管的 I-V 曲线图 

Copyright © 2013 Hanspub 93 
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增加而增大。 

三壁 CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9)随片层的增

加，电子输运通道数也相应的增加，如图 3 所示，在

相同的偏压下，三壁碳纳米管的电子输运能力比单壁

和双壁碳纳米管都要强。这一点，在图 2(e)所示的能

带图中亦得到相应的证实，费米能级附近的电子态增

加，表现出较强的导电性。 

3.3. 单壁、双壁、三壁碳纳米管的微分电导 

根据单壁、双壁、三壁碳纳米管的 I-V 曲线，我

们分别得到单壁、双壁、三壁碳纳米管的微分电导

dI/dV 随偏压的变化曲线，如图 4 所示。 

由图中可见，单壁且管径较大的碳纳米管CNT(6,6)

和 CNT(9,9)的微分电导在整个偏压区间[−1.5 V，1.5 V]

为一定值(158 )，而管径较小的 CNT(3,3)的微分电

导在偏压区间[−1.0 V，1.0 V]保持为定值(158 )，此

后随偏压的增大微分电导逐渐减小，这是由于对于较小

管径的碳纳米管在较高的偏压下电子的动能增大，而较

小管径纳米管的片层面积也较小，所以电子间的散射增

强，导致微分电导随偏压的增大而减小。 

μS

μS

双壁 CNT(3,3)@CNT(6,6)的微分电导在偏压区间

[−0.5 V，0.5 V]为零，与图 2 能带图中双壁管表现出 0.55 

eV 带隙的半导体性是相一致的。此后随偏压的增大，

费米能级处的电子态相应增多，微分电导随之增大。 

三壁 CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9)的微分电导

在整个偏压区间[−1.5 V，1.5 V]出现较强的震荡。三壁

碳纳米管由于体系本身电子数的增多和输运通道的增

加，电子输运的能力比单壁、双壁碳纳米管要强，同时

纳米管片层的增多层间耦合作用使得能级分裂，能级的

简并度降低。多数激发态电子通过相邻管的快速振动转

化能量而产生无辐射跃迁。所以三壁及多壁碳纳米管的

微分电导会出现大的波动。 

3.4. 不同偏压下单壁、双壁、三壁碳纳米管的 

透射谱 

为更好理解不同类型碳纳米管的电子输运特性，

我们分别计算了 0 V、0.5 V、0.7 V 偏压下单壁、双壁、

三壁碳纳米管的透射谱，如图 5~7 所示。从模型与计

算方法部分的公式(1)，可以看出电流 I 的大小由偏压

窗口 T(E,V)的积分面积来决定。偏压为 0 V 时，单 

 

Figure 4. dI/dV curves with the change of the bias for single-walled, 
double-walled and three-walled CNT 

图 4. 单壁、双壁、三壁碳纳米管的 dI/dV 随偏压的变化曲线 
 

 

Figure 5. Transmission spectrum when the bias is 0 V for single- 
walled, double-walled and three-walled CNT. (a) CNT(3,3); (b) 

CNT(6,6); (c) CNT(9,9); (d) CNT(3,3)@CNT(6,6); (e) 
CNT(3,3)@CNT(6,6)CNT(9,9) 

图 5. 偏压为 0 V 时单壁、双壁、三壁碳纳米管的透射谱：(a) 
CNT(3,3)；(b) CNT(6,6)；(c) CNT(9,9)；(d) CNT(3,3)@CNT(6,6)；

(e) CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9) 
 

 

Figure 6. Transmission spectrum when the bias is 0.5 V for single- 
walled, double-walled and three-walled CNT. (a) CNT(3,3); (b) 

CNT(6,6); (c) CNT(9,9); (d) CNT(3,3)@CNT(6,6); (e) 
CNT(3,3)@CNT(6,6)CNT(9,9) 

图 6. 偏压为 0.5 V 时单壁、双壁、三壁碳纳米管的透射谱：(a) 
CNT(3,3)；(b) CNT(6,6)；(c) CNT(9,9)；(d) CNT(3,3)@CNT(6,6)；

(e) CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9) 

Copyright © 2013 Hanspub 94 
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Figure 7. Transmission spectrum when the bias is 0.7 V for single- 
walled, double-walled and three-walled CNT. (a) CNT(3,3); (b) 

CNT(6,6); (c) CNT(9,9); (d) CNT(3,3)@CNT(6,6); (e) 
CNT(3,3)@CNT(6,6)CNT(9,9) 

图 7. 偏压为 0.7 V 时单壁、双壁、三壁碳纳米管的透射谱：(a) 
CNT(3,3)；(b) CNT(6,6)；(c) CNT(9,9)；(d) CNT(3,3)@CNT(6,6)；

(e) CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9) 
 

壁、双壁、三壁碳纳米管的电流均为零，如图 5 所示：

单壁 CNT(6,6)、CNT(9,9)、CNT(3,3)的透射系数并不

为零且基本相同；双壁 CNT(3,3)@CNT(6,6)的透射系

数为零，与图 2 中带隙为 0.55 eV 的半导体属性相一

致；三壁 CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9)在费米能级

处的透射系数不为零，且大于单壁的碳纳米管，因为

三壁碳纳米管中费米能级处电子态增多，且层间耦合

使得能级的简并度降低。 

当偏压窗口为 0.5 V 时，如图 6 所示：单壁

CNT(3,3)、CNT(6,6)、CNT(9,9)的偏压区域所围成的

面积基本相同，所以在相同的偏压下单壁碳纳米管的

电流大小与管径无关，从图 6(a)~(c)的单壁纳米管的

透射谱来看，在偏压区间[−1.5 V，1.5 V]内，单壁纳

米管在相同的偏压下电流的大小均与管径无关。双壁

CNT(3,3)@CNT(6,6)的透射谱如图 6(d)所示，0.5 V 的

偏压区域所围成的面积为零，所以电流的大小也为

零，由图 6(d)可见双壁纳米管 CNT(3,3)@CNT(6,6)电

流为零的偏压区间为[−0.5 V，0.5 V]，与图 3 中的 I-V

曲线、图 4 中的微分电导曲线相一致。三壁 

CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9)如图 6(e)所示，0.5 V

偏压窗口所围成的面积均比单壁、双壁的大，所以相

同偏压下的电流也较大。由图 6(e)可见，在所有的偏

压窗口下[-3.0 V，3.0 V]，三壁纳米管的透射系数均比

单壁、双壁纳米管的大，故在相同偏压下的电流也大。 

偏压窗口为 0.7 V 的透射谱如图 7 所示，单壁纳

米管的情况如前面窗口为 0.5 V 的相同。双壁 

CNT(3,3)@CNT(6,6)所围成的区域有较小的电流出

现，与图 4 中双壁纳米管的微分电导曲线相一致。三

壁 CNT(3,3)@CNT(6,6)@CNT(9,9)的偏压所围面积大

小仍保持比单壁、双壁的大，相同偏压下的电流大小

也最大。 

4. 结论 

本文采用密度泛函理论和非平衡格林函数方法

研究了扶手椅型单壁、双壁和三壁碳纳米管的能带结

构和电子输运性质，计算结果表明单壁碳纳米管的微

分电流在[−1.0 V，1.0 V]偏压区间内是一定值，不随

偏压的变化而变化；而对于管径较小的单壁纳米管，

当偏压大于 1.0 V 由于电子间的散射增强微分电导逐

渐减小；双壁碳纳米管 CNT(3,3)@CNT(6,6)计算的能

谱图出现 0.55 eV 的带隙；计算的电子输运特性表明

在偏压区间[−0.5 V，0.5 V]微分电导为零，出现与二

极管类似的截止区域，当偏压增大时，双壁管费米能

级附近的电子态增多，微分电导也随之增大。三壁碳

纳米管由于层间耦合使得能级的简并度降低，同时体

系增大费米能级附近的电子态增多，三壁碳纳米管的

微分电导要比相同偏压下单壁和双壁纳米管的微分

电导大；由于层间耦合的作用，处于激发态上的电子

能够通过相邻管间的快速振动转化能量而产生跃迁，

所以三壁碳纳米管的微分电导出现较大的震荡。单

壁、双壁和三壁碳纳米管的电子输运特性的研究能够

为不同片层的纳米管在纳电子器件方面的潜在应用

提供可能。 
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