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Abstract 
The electronic structure and persistent current of graphene rings have been studied using the 
tight-binding model. Our results show that in the presence of a perpendicular magnetic field, 
energy spectrum can be grouped into bands with six levels per band owing to inter-valley scatter-
ing. According to degeneracy of energy level at the Fermi energy, the graphene rings are divided 
into two groups, metallic and semiconducting rings. In metallic rings, the persistent current within 
a flux period changes linearly with magnetic flux ϕ, while it is a sinusoidal periodical function of ϕ 
in semiconducting rings. Both metallic and semiconducting rings exhibit diamagnetic response, 
because the electrons driven by magnetic flux flow anticlockwise along the rings. 
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摘  要 

基于紧束缚理论，研究了石墨烯纳米环的电子结构和磁响应特性。计算结果表明当存在垂直磁场时，由

于谷间散射,能谱中每个能带由六条能级组成。根据环的电子结构，石墨烯纳米环可以分为金属环和半导
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体环。在金属环中，持续电流随着磁通增大呈现线性变化关系。然而，半导体环的持续电流随着磁通增

大呈现正弦函数关系。无论是金属还是半导体石墨烯环，磁通驱动下的电子都沿着环做逆时针运动，因

而呈现出抗磁特性。 
 
关键词 

石墨烯，紧束缚理论，电子结构，持续电流 

 
 

Copyright © 2017 by authors and Hans Publishers Inc. 
This work is licensed under the Creative Commons Attribution International License (CC BY). 
http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/ 

   
 

1. 引言 

石墨烯(Graphene)，一种可以从天然石墨(Graphite)中剥离出来的碳单原子层结构。自 2004 年首次发

现以来，由于呈现出一系列特殊的电磁输运性质，在实验和理论方面吸引了大量的关注和研究[1] [2] [3] [4] 
[5]。通过采用机械剥离[1] [2]、控制Graphene的外延生长[3] [4]和机械切割[5]等方法，这种片层的Graphene
能够被刻蚀或被组成不同形状的几何结构，这无疑是打开通往制造基于 Graphene 的纳米装置的大门。例

如，可以制备出不同尺寸和形状的石墨烯纳米带[6]、量子点[7] [8] [9]、反点阵列[10]、场效应晶体管[11] 
[12]、石墨烯集成电路等[13]。最近，实验室成功制备出半径在 200 nm~500 nm 的石墨烯量子环[14]。其

几何结构与介观环类似，是研究和确证量子相干和退相干效应的理想体系，为人们理论研究和实验检测

持续电流提供了理想对象。对于不同形状的六角石墨烯环，有研究表明，其内外边沿态决定了其边沿是

否对称以及环角的结构[15]。尤其是对于锯齿型六角石墨烯环，其电荷密度仅分布于两个对称的边沿，并

且其内外边沿态存在耦合效应。锯齿型六角石墨烯环的电子结构与持续电流呈现出奇异的奇偶宽度效应

[16]。由于量子霍尔效应，磁场诱导电子沿着环的内、外边缘做顺时针和逆时针运动[17]。 
在当前工作中，基于紧束缚理论，我们计算了石墨烯纳米环的电子结构和持续电流。研究结果表明，石

墨烯纳米环的持续电流很大程度上取决于环的几何构型。根据费米能级处的电子结构，石墨烯纳米环分为金

属环和半导体环。在金属环中，最高占据态和最低未占据态在 00.5Φ 处简并。电子主要局域于石墨烯纳米环

的内边缘而形成延展态。持续电流随着磁通量增大呈线性变化。然而，在半导体环中，持续电流随着磁通 ϕ
做正旋变化，由于电子在磁场诱导下沿着环做逆时针运动，所以金属和半导体环都呈现出抗磁特性。 

2. 模型与方法 

通过石墨烯刻蚀等方法可以获得石墨烯纳米环，如图 1(a)所示。石墨烯纳米环的内、外半径分别为

Rinner 和 Router，可以用(Rinner，Router)来表示环的结构，Rinner 和 Router 的单位是 Å。 
图 1(a)是(5，15)石墨烯纳米环。在当前工作中，基于单轨道近似紧束缚模型来研究不同构型石墨烯

环的电子结构和持续的电流。磁场被限制在环的中心区域，并垂直于环的平面。不考虑电子-电子间相互

作用，体系的哈密顿可以表示为 

,
i i i ij i j

i i j
H c c c cε τ+ += +∑ ∑                                     (1) 

其中 iε 是格点势能，当前工作中设为零。{ },i jc c+ 表示 i 和 j 格点的产生和湮灭算符。相邻两个格点间的 
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Figure 1. (a) Schematic illustration of (5,15) ring etched in graphene. LDOS of 
(5,15) ring at given E = 0 eV, which is represent by red circle, (b) Geometric 
and ring current structure of graphene Rings. The red arrows denote the cur-
rent direction with their widths proportional to the current strength 
图 1. (a) (5，15)石墨烯环的几何结构，红点表示 E = 0 eV 时局域态密度，

(b) 石墨烯环的电流元示意图，箭头表示电流的流向 
 

跃迁积分表示为 ( ){ }exp 2 d
j

ij i
i e h A rτ τ= − ⋅∫





， 3.0 eVτ =  [16] [17]。 A


是磁矢势，通过对角化哈密顿矩

阵 H 可以得到环的电子结构。采用格林函数方法，可以得到局域电子态密度(LDOS)， 

( ) ( ){ }( ),
1, Im 0
π i iLDOS E g G E iφ η η += − − →  [18]。任意两个相邻格点间的电流元， 

( )4 Imij n in ij jnn

eI f E c H c∗= ∑


            (2) 

其中， ( )nf E 是费米因子， inc 是与本征值 nE 相对应的特征向量。石墨烯环的持续电流由下式给出： 

0

1n n
pc

n n

E EEI
φ

∂ ∂∂
= − = − = −

∂Φ ∂Φ Φ ∂∑ ∑                               (3) 

其中，
0

φ Φ
=
Φ

为无量纲化磁通，其中 0 h eΦ = 为磁通量子。En 为系统的能量，n 代表相应的本征能级。

持续电流随磁通周期性变化，周期为 0Φ 。通常，人们感兴趣的是体系的典型电流，定义为[19]： 

2
ty pcI I

Φ
=                                         (4) 

在当前计算中，能量 E 以 0eV Φ 为单位，当温度小于 400 k 时，电声子相互作用对持续电流影响较

小[20]。因此，在该工作中不考虑电声子相互作用。 

3. 结果和讨论 

为了探讨量子尺寸效应对石墨烯纳米环典型电流的影响，图 2 给出典型电流随着外径增大的变化关

系。从图 2(a)中可以发现，对于给定内径的石墨烯纳米环，典型电流随着外径增大而减小，并伴随许多

振荡峰。(4，7)、(4，11)、(4，15)、(4，19)、(4，23)、(4，32)石墨烯纳米环有非常大的典型电流。同样，

当环的宽度给定时，随着外径增大，典型电流逐渐减小，同样伴随着大量的振荡峰。例如，(4，7)、(6，
9)、(8，11)石墨烯纳米环拥有大的典型电流。这些给定环具有非常大的典型电流引起了我们的关注，为

了寻求答案，我们将进一步计算石墨烯纳米环的电子结构和环流结构。 
为了阐明石墨烯纳米环的磁响应机制，图 3 给出了(4，15)、(4，16)硅烯纳米环在费米能附近的电子
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结构。这两个环具有相同的内径 Rinner = 4 Å。从图 3 中可以发现，磁通相关的能谱分成一系列能带，每

个能带包含六个能级。这可能是由于石墨烯环的六重旋转对称性结构所带来的奇异电子结构。对于环内的

每个格点，都存在与之等价的五个格点。由于这六个格点之间的距离相对较远，它们之间相对较弱的耦合 
 

 
Figure 2. (a) Thetypical current vs. outer radius at the given inner radius. (b) At given the difference between inner and outer 
radius, the induced typical current vs. inner radius 
图 2. 石墨烯环的典型电流随着(a)环的外径和(b)环的内径之间的变化关系 
 

 
Figure 3. Energy spectra as a function of magnetic flux for (a) (4,15) and (b) (4,16) rings 
图 3. (a) (4,15)和(b) (4, 16)石墨烯环的电子结构 
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Figure 4. Persistent current of (a) metal and (b) graphene rings as a function of magnetic flux 
图 4. (a)金属和(b)半导体石墨烯环的持续电流 

 

可能导致出现包含六能级的能带。然而，超胞内的每个格点，它不仅与邻近格点有强烈的相互作用，而

且在超胞相邻地方存在谷间散射，这将导致能带之间带隙的出现。在图 3 中，发现电子结构很大程度取

决于环的宽度。对于(4，15)石墨烯纳米环，最高占据态和最低未占据态在 00.5Φ 处简并。表示样品是金

属环。而(4，16)环，在 00.5Φ 存在窄能隙，表明样品环是窄隙半导体环。进一步计算结果表明，金属环

拥有较大典型电流，而半导体环的典型电流相对较小。 
根据石墨烯纳米环的电子结构，我们计算了石墨烯环的持续电流，如图 4 所示。研究发现石墨烯纳

米环呈现出抗磁性。图 1(b)给出了环的电流密度。从图 1(a)中，可以发现电子主要局域在石墨烯纳米环

的内边缘，构成延展态。这些电子在磁场的驱动下沿着环自由流动，构成边缘态环流结构。正是这些围

着环流动的电子导致环呈现出抗磁相应。此外，发现磁通相关的持续电流随着磁通 ϕ增大做周期性变化，

如图 4(a)所示。在 ϕ = 0.5 处，持续电流突然增大，如图 3(a)所示，此处对应能级简并。相对金属环，半

导体环持续电流下降两个数量级。持续电流随着磁通增大呈现出正弦函数关系。这是由于半导体环在费

米能处有一个窄的带隙和较小电子群速度。磁通相关的持续电流随着磁通增大正弦变化。 

4. 结论 

采用单π轨道紧束缚方法，详细地研究了石墨烯纳米环的电子结构和持续电流。研究发现由于石墨烯纳

米环的谷间散射，磁通相关的能谱由若干个能带构成，每个能带包含四条能级。根据费米能附近处的电子

结构，石墨烯纳米环可以分为金属型和半导体型。对于金属环，持续电流随着磁通增大线性变化，而对于

半导体环，持续电流随着磁通增大呈现出正弦函数关系。由于磁通驱动的电子沿着环逆时针运动，因此，

金属和半导体环都呈现出抗磁特性。这些结果对基于石墨烯环的分子器件的设计与应用具有指导作用。 
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