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Представлены результаты теоретического исследования пьезорезистивных свойств хиральных уг-
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ветственно. В рамках модели Хаббарда и Андерсона с использованием метода функций Грина
проведены моделирование зонной структуры исследуемых наночастиц и аналитический расчет
продольной компоненты тензора эластопроводимости, а также исследована его зависимость от диа-
метра нанотрубок, величины относительной деформации продольного сжатия и растяжения, кон-
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нение с литературными данными.
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Углеродные нанотрубки (УНТ) [1] являются
одной из аллотропных форм углерода и визуали-
зируются как протяженный поверхностный объ-
ект цилиндрической формы нанометрового диа-
метра и микронной длины. Физические свойства
их зависят от их электронного строения, геомет-
рической структуры и диаметра [1].

Электронные характеристики УНТ достаточ-
но чувствительны по отношению к механическо-
му воздействию [2]. Изменение энергетической
щели и проводимости деформированных полу-
проводниковых углеродных наночастиц приво-
дит к эффекту пьезосопротивления, который ко-
личественно характеризуется пьезорезистивными
константами, такими как, тензор эластосопро-
тивления, тензор пьезосопротивления, тензор
эластопроводимости и калибровочный фактор
[3]. Эффект пьезосопротивления лег в основу
разработки и развития MEMS [4] – технологии
интеграции механических элементов и датчиков
на кремниевом субстрате. Высокая чувствитель-
ность проводящих свойств углеродных нанотру-
бок по отношению к механическим деформациям
интенсивно исследуется, как экспериментально,
так и теоретически, на протяжении последних де-
сятилетий и открывает новые перспективы ис-

пользования деформированных нанотрубок как
основного структурного элемента пьезорезистив-
ных сенсоров и датчиков давления [5]. Количе-
ственная калибровка таких приборов основыва-
ется на использовании значений пьезорезистив-
ных констант, аналитический расчет которых
проводится в данной работе.

Кроме того, эффект пьезосопротивления ле-
жит в основе сформировавшегося недавно нового
научного направления – стрейнтроники [6], ис-
пользующий эффекты в твердых телах, обуслов-
ленные деформациями и приводящие к измене-
нию зонной структуры, проводящих и магнитных
свойств материалов. Подобные эффекты позво-
ляют реализовать новое поколение устройств ин-
формационных и сенсорных технологий. Напри-
мер, в работе [7] анонсирована разработка на базе
графена транзистора, использующего деформа-
ционное изменение баллистической проводимо-
сти (эффект пьезопроводимости).

В работах [8–11] построена математическая
модель электронного строения зигзагообразных
и кресельных ахиральных углеродных нанотру-
бок, деформированных объемным расширением
(сжатием) и осевым растяжением (сжатием), как
идеальных, так и с акцепторными и донорными
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точечными дефектами замещения, а также с уче-
том поперечной деформации, в линейном при-
ближении по деформационному потенциалу на
основе метода сильной связи в рамках модели
Хаббарда. Проведен теоретический расчет про-
дольной компоненты тензора эластопроводимо-
сти [3] углеродных нанотрубок как функции от-
носительной деформации объемного расшире-
ния (сжатия) и осевого растяжения (сжатия).
Показана ее монотонная нелинейная зависи-
мость для углеродных нанотрубок всех типов от
величины относительной деформации и от диа-
метра полупроводниковых углеродных нанотру-
бок и независимость пьезорезистивной констан-
ты проводящих нанотрубок от их диаметра.

Полный теоретический обзор пьезорезистив-
ных свойств углеродных наночастиц невозможен
без изучения пьезопроводимости хиральных
УНТ, которые имеют спиральную симметрию и
названы хиральными в соответствии с химиче-
ской номенклатурой [1]. Моделирование элек-
тронного спектра таких деформированных тру-
бок, которое имеет свою специфику в силу винто-
вой симметрии их структуры и, вследствие этой
особенности, представляет определенную слож-
ность, обусловленную изменением валентных уг-
лов в результате искажения решетки, осуществ-
лено в работе [12]. Авторами показано, что изме-
нение проводимости хиральных УНТ, которое
происходит под действием деформаций, зависит
от наличия примесей в кристаллической структу-
ре и их концентрации, варьируя которую, можно
эффективно управлять пьезорезистивными свой-
ствами исследуемых наночастиц.

В данной работе представлены результаты тео-
ретического исследования пьезорезистивных
свойств примесных хиральных УНТ. Моделиро-
вание электронного строения деформированных
углеродных наноструктур осуществляется с по-
мощью введения деформационного потенциала,
учитывающего варьирование длин межатомных
связей и валентных углов.

МОДЕЛЬ ЭЛЕКТРОННОГО СТРОЕНИЯ 
ДЕФОРМИРОВАННЫХ ПРИМЕСНЫХ 

ХИРАЛЬНЫХ УГЛЕРОДНЫХ НАНОТРУБОК
Моделирование электронного строения де-

формированных идеальных хиральных УНТ на-
глядно описано в работе [12]. Поэтому здесь крат-
ко приводятся теоретические основы модели для
логического построения всей статьи.

В качестве геометрической модели хиральных
УНТ выбирался двумерный гексагональный гра-
феновый слой. Фрагмент такой графеновой кри-
сталлической структуры изображен на рис. 1, на
котором обозначены хиральный вектор Сh = na1 +
+ ma2, угол α между векторами основных транс-
ляций a1 и a2 (a1 = a2 = a) и вектора межатомных
расстояний Δi. Ось Оx выбрана параллельно век-
тору Сh, который отмеряет ширину ленты, задаю-
щей диаметр трубки, а ось Оy направлена вдоль
оси УНТ, получающейся после сворачивания
графеновой ленты в цилиндр.

Математическая модель электронного строе-
ния недеформированных хиральных УНТ стро-
ится, исходя из их геометрического строения и
зонной структуры графенового слоя с использо-
ванием метода сворачивающихся зон [1]. Общий
вид зонной структуры в рамках метода сильной
связи в приближениях Хюккеля и ближайших со-
седей можно представить в виде [1]:

(1)

где γ0 – прыжковый интеграл, матричный эле-
мент перехода электрона между соседними ато-
мами углерода, k – волновой вектор, одна из ком-
понент которого квантуется вдоль периметра
трубки. Уровень Ферми в законе дисперсии (1)
принят за 0 эВ.

Для хиральных трубок справедливо условие
квантования волнового вектора k вдоль направ-
ления хирального вектора Сh [1]:
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Рис. 1. Фрагмент структуры хиральной УНТ, с вы-
бранной системой координат, Δ1, Δ2, Δ3 – вектора
расстояний между ближайшими соседями, a1, a2 –
вектора трансляций, α – угол между векторами
трансляций, θ – хиральный угол, Сh – хиральный
вектор.
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Компоненты волнового вектора kx и ky целесо-
образно выбрать вдоль вектора Сh и оси УНТ со-
ответственно, т.е. kx↑↑Сh и ky⊥Сh. Модуль хираль-
ного вектора недеформированных УНТ можно
представить, исходя из его определения, в следу-
ющем известном виде [1]:

(3)

С помощью (3) и условий (2) можно получить
явное выражение условия квантования попереч-
ной компоненты волнового вектора:

(4)

Аргументы тригонометрических функций в
выражении для зонной структуры (1) можно за-
писать через параметры УНТ в следующем виде:

(5)

В результате выражение (1) и соотношения (5)
полностью определяют энергетический спектр
электронов недеформированных хиральных
УНТ. Согласно теории электронного строения
УНТ [1], набор дисперсионных кривых электрон-
ного спектра, нумеруемых целым числом q, образу-
ется путем пересечения двумерной энергетической
поверхности графена параллельными плоскостями,
соответствующими непрерывной компоненте вол-
нового вектора, и положение которых относитель-
но зоны Бриллюэна задается значением дискрет-
ной kx-компоненты волнового вектора согласно
условию квантования (2). Кроме того, если раз-
ность хиральных индексов n – m = 3d, где d – це-
лое, то такие УНТ характеризуются металличе-
ским типом проводимости, а если n – m = 3d + 1
или n – m = 3d + 2, то УНТ имеют соответственно
широкую или узкую энергетическую щель и про-
являют полупроводниковый тип проводимости.

Деформированное состояние кристаллита в
общем случае характеризуется тензором дистор-
сии , (α, β = x, y, z), где r и r' – ра-
диус-векторы начального и конечного положе-
ния некоторой точки кристаллита [13]. Диаго-
нальные элементы тензора характеризуют
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относительное удлинение образца вдоль соответ-
ствующего направления, недиагональные эле-
менты задают угол поворота линейного элемента
при деформации.

Исходя из определения тензора дисторсии вы-
вод энергетического спектра деформированных
хиральных УНТ основывается на модификации
аргументов тригонометрических функций в вы-
ражении (1). Изменение элементарной ячейки
УНТ под действием деформации растяжения по-
казано на рис. 2. Рисунок демонстрирует модель-
ные представления о том, что вследствие дефор-
мации происходит изменение не только длин
межатомных связей Δi = R0(1 + δ) на величину их
относительного удлинения δ = ΔR/R0, но и угла
между векторами трансляций α = α0 + Δα (α0 =
= π/3 – угол между векторами трансляций в неде-
формированной решетке), а, следовательно, про-
екций векторов трансляций a1 и a2 на оси Оx и Оy
выбранной системы координат.

В результате геометрических преобразований
(рис. 2) электронный спектр деформированных
хиральных УНТ примет вид:

(6)

где введены следующие обозначения для общего
случая:
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Рис. 2. Положения межатомных векторов Δ1, Δ2, Δ3
после деформации растяжения (сжатия) с учетом их
поворота на угол Δα.
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(7)

(8)

Изменение поперечных размеров (диаметра)
УНТ в результате деформации учитывается путем
модификации модуля хирального вектора Ch, ко-
торый, исходя из определения коэффициента
Пуассона и прямой пропорциональности основ-
ных геометрических размеров нанотрубок пара-
метрам решетки, можно рассчитать по следую-
щей формуле:

(9)
где ν – коэффициент Пуассона, значение которо-
го для УНТ в соответствии с экспериментальны-
ми данными [2] варьируется в пределах ν = 0.19–
0.27.

Соотношение (9) и выбранная геометрическая
модель деформированных хиральных УНТ поз-
воляют определить угол α между векторами
трансляций в деформированной гексагональной
решетке, входящий в выражения для коэффици-
ентов (7) спектра УНТ (6):

(10)

где

а коэффициенты A и B выражаются формулой (8).
Методика вычисления зависимости прыжко-

вого интеграла γ(δ) от относительной деформа-
ции УНТ наглядно описана в работах [8–11].

Наличие донорных и акцепторных примесей
(точечных дефектов замещения) в кристалличе-
ской структуре хиральных УНТ может суще-
ственным образом влиять на их пьезопроводи-

α + α=
α + α

= + δ − α + α
− α=

α + α
= + δ α

1

1 0

2

2 0

cos sin ,
cos sin

(1 )( cos sin ),
cos ,

cos sin
(1 ) sin ,

y

y

F GA
A B

B k R G F
EA

A B
B k R E

α = θ α + θ  
 

α  = θ α +     

0
0

0
0

sin cos(2 ) cos cos ,
2

sin sin(2 ) cos ,
2

A n m

B n m

α α   = θ + θ   
   

0 0sin sin cos cos ,
2 2

E

α = θ α + θ  
 

α  = θ α +     

0
0

0
0

sin cos(2 ) cos cos ,
2

sin sin(2 ) cos .
2

F

G

= νδ 0( )1 – ,h hC C

+ − +α =
+

2 2 2

2 2sin ,BC A B C A
A B

α− νδ    = θ α + +  + δ    

+ θ α


2 0
0

0

1 sin cos cos
1 2

cos sin ,
2

C n m

m

мость, как показано на примере ахиральных на-
нотрубок в работе [10]. Для описания
электронного строения примесных нанотрубок
использовалась периодическая модель Андерсо-
на [14]. Эту модель, как правило, применяют для
описания электронных состояний кристалла с
малыми концентрациями дефектов, взаимодей-
ствие которых мало по сравнению с энергией
электронов невозмущенного кристалла. Она за-
ключается в отдельном рассмотрении двух групп
электронов: коллективизированных (π-электро-
нов) и локализованных, взаимодействие между
которыми осуществляется посредством потенци-
ала гибридизации. Электрон-фононное взаимо-
действие в модели не учитывается. Модель
успешно адаптирована для изучения влияния то-
чечных дефектов (в том числе адсорбированных
атомов) на зонную структуру углеродных нано-
трубок [10, 11, 15, 16].

Электронный спектр УНТ в рамках модели
Андерсона имеет следующий вид [10]:

(11)

где εk – зонная структура идеальной нанотрубки,
выражаемая формулой (6), εl – энергия электро-
нов на дефекте, x = Nd/N – концентрация приме-
сей, N – число элементарных ячеек в кристалле,
Nd – количество точечных дефектов, VCD – энер-
гия гибридизации электронов кристалла и элек-
тронов точечного дефекта.

В качестве примера акцепторной и донорной
примесей выбирались атомы бора и азота соот-
ветственно. Величина энергии электрона на де-
фекте (атоме азота) вычислялась как разность по-
тенциалов ионизации (работ выхода электронов)
атомов азота и углерода:

Параметр потенциала гибридизации VCD вы-
числялся по формуле резонансного интеграла в
рамках квантово-химического полуэмпириче-
ского метода MNDO [17]:

(12)

(13)

где Vl и Vj – потенциалы взаимодействия элек-
трона с l-м и j-м узлами решетки, SCD – интеграл
перекрывания 2pz атомных орбиталей Ψj и Ψl, ло-
кализованных на j-м атоме углерода и l-м атоме
дефекта соответственно, βC и βD – резонансные
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параметры метода MNDO для атома углерода и ато-
ма дефекта соответственно, ρ = Z*r/a0, r(r, φ, ϕ) –
радиус-вектор электрона, a0 – боровский радиус,
Z – порядковый номер атома. В соответствии с
методом MNDO атомные волновые функции вы-
бираются в виде слэйтеровских орбиталей с эф-
фективным зарядовым числом Z*. Величина ре-
зонансных констант βD метода MNDO составляет
βB = –8.25 эВ для атома бора и βN = = ‒20.4 эВ для
атома азота. После численного интегрирования
по методу Симпсона [18] потенциалы VCD элек-
тронов на атоме примеси равны VCB = = –1.7 эВ и
VCN = –1.8 эВ для бора и азота соответственно.

ЭЛАСТОПРОВОДИМОСТЬ ХИРАЛЬНЫХ 
УГЛЕРОДНЫХ НАНОТРУБОК

Расчет пьезорезистивных констант (продоль-
ной компоненты тензора эластопроводимости)
хиральных УНТ осуществлялся по методике, по-
дробно описанной в работах [8–10]. Исходя из
определения тензора эластопроводимости [3] его
продольная компонента для одномерных струк-
тур может быть выражена следующей формулой:

(14)

где M = mzzzz – продольная компонента тензора 4-
го ранга эластопроводимости, Δσ = σ – σ0 – изме-
нение продольной компоненты тензора удельной
проводимости вследствие деформации кристал-
лита, σ и σ0 – продольные компоненты σzz тензо-
ра 2-го ранга удельной проводимости деформи-
рованного и недеформированного кристалла со-
ответственно.

Продольная компонента тензора удельной
бесфононной проводимости УНТ вычислялась в
рамках теории Кубо–Гринвуда с помощью мето-
да функций Грина и использованием модельного
гамильтониана сильной связи [19]. Окончатель-
ное выражение для продольной удельной прово-
димости УНТ, использованное в расчетах кон-
станты M, имеет следующий вид [10]:

(15)

где V – объем кристаллита, kB – постоянная
Больцмана, T – абсолютная температура, e – эле-
ментарный заряд, k, q – двухкомпонентные вол-
новые вектора в пределах ЗБ, α, β – спиновые ин-
дексы, (k) – продольная компонента вектора
скорости электрона в ЗБ,  – среднее число
частиц в квантовом состоянии с волновым векто-
ром k и спином α, выражаемое функцией распре-
деления Ферми–Дирака.
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Поскольку многочисленные исследования
транспортных свойств углеродных нанотрубок
свидетельствуют о баллистическом (бесфонон-
ном) характере электронной проводимости [20],
то использование модели сильной связи, не учи-
тывающей электрон-фононное взаимодействие,
является оправданным.

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ РАСЧЕТА

Для теоретических расчетов в работе исполь-
зованы следующие значения относительной де-
формации растяжения (сжатия) δ = ±0.035,
±0.069, ±0.104, 0.25, соответствующие длинам
межатомных связей R = 1.49, 1.54, 1.59, 1.8 Å в слу-
чае растяжения и R = 1.39, 1.34, 1.29 Å в случае
сжатия. Электронный спектр деформированных
(δ = 0.035) хиральных УНТ с учетом поперечных
деформаций изображен на рис. 3 для ряда УНТ (3,
1), (7, 3) и (7, 4) разного диаметра и типа проводи-
мости: полупроводник с широкой щелью, полу-
проводник с узкой щелью и проводник соответ-
ственно.

Принципиальных качественных различий по-
лученных зонных структур по сравнению с энер-
гетическим спектром недеформированных хи-
ральных УНТ не наблюдается. Количественный
анализ показывает увеличение наклона диспер-
сионных кривых к оси абсцисс и сужение зоны
проводимости (ЗП) и валентной зоны (ВЗ), при-
водящее к увеличению плотности электронных
состояний, в случае сжатия и, наоборот, увеличе-
ние наклона кривых и уширение ЗП и ВЗ (умень-
шение плотности состояний) при деформации
растяжения. Подобный эффект наблюдался и в
случае деформации ахиральных (кресельных и
зигзагообразных) УНТ [11].

Важным следствием влияния деформаций на
электронный спектр хиральных УНТ, на наш
взгляд, является, например, уменьшение шири-
ны запрещенной зоны полупроводниковых УНТ
при растяжении и увеличение при сжатии. Этот
эффект принципиально отличается от случая де-
формации полупроводниковых ахиральных (зиг-
загообразных) УНТ [11], и связан с тем, что в ре-
зультате деформаций растяжения (сжатия) моди-
фицируется также (сжимается и растягивается) и
двумерная расширенная зона Бриллюэна (ЗБ),
представляющая собой шестиугольник (гекса-
гон) в пространстве волновых векторов [1]. При-
чем изменение последней происходит вдоль ли-
ний непрерывной ky-компоненты волнового век-
тора, положение которых в зоне Бриллюэна
определяется квантованием kx-компоненты. Учет
поперечной деформации УНТ приводит соответ-
ственно к растяжению (сжатию) ЗБ в направле-
нии оси x. В результате такой несимметричной
деформации линии непрерывного волнового век-
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тора приближаются к особым K-точкам (точки
Дирака [1]) зоны Бриллюэна, в которых пересе-
каются ВЗ и ЗП графена, или удаляются от них в

зависимости от величины деформации δ. Послед-
нее и приводит к уменьшению (увеличению) за-
прещенной зоны (рис. 3б). Анализ электронных
спектров показывает, что подобное поведение ха-
рактерно для всех рассмотренных хиральных
УНТ, для которых выполняется условие n – m =
= 3d + 1, например, трубка (7, 3) (рис. 3б).

Что касается зонной структуры деформиро-
ванных полупроводниковых хиральных УНТ, чьи
индексы хиральности удовлетворяют условию n –
‒ m = 3d + 2, например, (3, 1) (рис. 3а), то ее каче-
ственная модификация аналогична изменению
электронного спектра полупроводниковых зигза-
гообразных нанотрубок. То есть наблюдается
уменьшение (увеличение) наклона дисперсион-
ных кривых к оси абсцисс и сужение (уширение)
ЗП и ВЗ в случае растяжения (сжатия), приводя-
щее к увеличению (уменьшению) плотности
электронных состояний на границах зон.

В случае проводящих хиральных УНТ, напри-
мер, (7, 4) продольное растяжение (сжатие) также
изменяет их зонную структуру вышеописанным
способом и принципиально отличает их от кре-
сельных и проводящих зигзагообразных нанотру-
бок. А именно, деформация зоны Бриллюэна ве-
дет, наоборот, к удалению линий непрерывной
компоненты волнового вектора от вершинных
K-точек, вследствие чего в электронном спектре
появляется запрещенная щель (рис. 3в), меняю-
щая электронные свойства трубки. Этот эффект
наблюдается только в металлических хиральных
УНТ и отсутствует в ахиральных нанотрубках, в
которых не появляется энергетическая щель в
спектре благодаря деформации растяжения (сжа-
тия).

Необходимо отметить, что проводимость де-
формированных хиральных УНТ, как и недефор-
мированных, зависит от их диаметра и хирально-
сти, что проявляется в увеличении числа кванто-
вых состояний электрона вдоль окружности
нанотрубки. В этом случае даже малая деформа-
ция ЗБ вдоль направления непрерывной компо-
ненты волнового вектора может приводить к сме-
щению линий квантования поперечной компо-
ненты, приближению (или удалению) их к
дираковским точкам и появлению (или исчезно-
вению) энергетической щели в спектре. Поэтому
для хиральных трубок возможны переходы мот-
товского типа “проводник–полупроводник” и
“полупроводник–проводник”, обусловленные
осевыми деформациями растяжения (сжатия).

Как и в случае ахиральных УНТ [11], введение
в структуру кристаллита точечного акцепторного
дефекта замещения (атома бора) способствует
появлению примесной зоны и энергетической
щели на уровне Ферми в спектре проводящих и
полупроводниковых нанотрубок (рис. 4а). С уве-
личением относительной деформации сжатия

Рис. 3. Зонная структура деформированных 3.5%-м рас-
тяжением хиральных УНТ: а – (3, 1), б – (7, 3), в – (7, 4).
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(растяжения) происходит последовательное рас-
ширение (сужение) запрещенной щели в примес-
ной зоне, а плотность состояний в ЗП при этом
уменьшается (увеличивается). Это связано с из-
менением прыжкового интеграла (энергии элек-
тронов) и потенциала гибридизации, которое
приводит к усилению (ослаблению) взаимодей-
ствия примесей с кристаллитом соответственно.
Следствием последнего является увеличение
(уменьшение) расщепления примесного уровня.

Донорные примеси формируют примесную
зону в окрестности уровня дефекта εl, который
при выбранных выше параметрах модели распо-
ложен в ВЗ (рис. 4б). Это изменяет всю зонную
структура хиральных нанотрубок. Увеличение
концентрации донорных примесей, как и следо-
вало ожидать, при любой деформации ведет к
уменьшению запрещенной зоны полупроводни-
кового кристаллита. Деформация растяжения
(сжатия) при любых концентрациях дефектов
приводит к увеличению (уменьшению) запре-
щенной зоны допированных УНТ. Донорные
примеси также изменяют зонную структуру и
“металлических” углеродных нанотрубок при
любой относительной деформации, однако это не
приводит к каким-либо качественным изменени-
ям физических свойств. Изменяется только плот-
ность электронных состояний вблизи уровня де-
фекта.

Подробный анализ результатов расчета про-
дольной компоненты M тензора эластопроводи-
мости идеальных хиральных УНТ представлен в
работе [12]. Здесь представим сокращенный вари-
ант обсуждения данных результатов.

Зависимость компоненты M от относительной
деформации δ (= –0.104, –0.069, –0.035, 0.035,
0.069, 0.104, 0.25) для хиральных УНТ разного
диаметра и типа проводимости (3, m), (6, m), (7,
m), где m = 1, …, n – 1, представлена на рис. 5. Чис-
ленные результаты получены при температуре
Т = 300 K. Для наглядного изображения тенден-
ции изменения константы M расчетные точки со-
единены сплошными линиями. При этом надо
понимать, что точка δ = 0 не определена.

Общей закономерностью для большинства
рассмотренных хиральных УНТ, существенно от-
личающей их от ахильных нанотрубок, является
монотонное уменьшение константы М с ростом
относительной деформации растяжения (сжатия)
δ. Такое поведение обусловлено качественным и
количественным изменением плотности состоя-
ний вблизи уровня Ферми и ширины запрещен-
ной зоны вследствие деформации зоны Бриллю-
эна. Модификация электронного спектра ведет к
изменению удельной проводимости, учитываю-
щей все возможные заполненные электронные
состояния, а, следовательно, к уменьшению ком-
поненты M с ростом и уменьшением величины δ.

Уменьшение компоненты M и в случае растяже-
ния, и в случае сжатия обусловлено тем, что в ре-
зультате деформации кристаллита линии разре-
шенных значений kx-компоненты приближаются
к одним K-точкам ЗБ, а от других удаляются.
В результате ширина запрещенной зоны умень-
шается при любом типе деформации.

Исключением является трубка (3, 2), а также и
некоторые другие трубки малого диаметра, на-
пример, (4, 2) и т.д., которая ведет себя как прово-
дящие кресельные УНТ [11]. Это связано с тем,
что ее хиральный угол близок к 30°, как у “arm-
chair” нанотрубок, поэтому при деформации рас-
ширения (сжатия) линии разрешенных значений
kx-компоненты волнового вектора удаляются
(приближаются) к K-точкам ЗБ.

Для трубок большого диаметра, таких как (7, 5)
и (7, 6), при осевом растяжении наблюдается ос-

Рис. 4. Зонная структура УНТ (6, 2), содержащей: а)
100 акцепторных дефектов (атомов бора) и б) 100 до-
норных дефектов (атомов азота).
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циллирующая зависимость величины M от δ, так-
же соответствующая особенностям зонной струк-
туры деформированных хиральных УНТ.

Как видно из рис. 5, исключением из общего
поведения компоненты M является предельно до-
пустимая деформация δend = 0.25, которая приво-
дит к росту пьезорезистивной константы при
сильном растяжении (сжатии).

Зависимость компоненты тензора М для ряда
хиральных УНТ, например, (6, m) (рис. 5б) и (7,

m) (рис. 5в) от их диаметра (индекса m) при задан-
ном значении δ немонотонная (осциллирующая),
что напрямую связано с зависимостью электрон-
ного спектра таких трубок от хирального угла (хи-
ральный эффект) [1]. Изменение угла означает
поворот таких линий и приближение к (или уда-
ление от) точкам Дирака.

Описанные выше результаты находятся в хо-
рошем согласии с литературными данными по
пьзорезистивным свойствам углеродных струк-
тур. Например, в работе [21] экспериментально
получены зависимости относительного измене-
ния сопротивления ΔR/R образцов тонких пле-
нок из углеродных нанотрубок от величины отно-
сительной деформации удлинения δ, показан мо-
нотонный нелинейный характер данной
зависимости.

Оценка значения ΔR/R с помощью рассчитан-
ной в данной работе продольной компоненты M
для УНТ (3, 1) по формуле:

(16)

при выбранных значениях относительной микро-
деформации δ = 0.001 показала результаты
(ΔR/R)теор ≈ 0.020, близкие к экспериментальному
значению (ΔR/R)экс ≈ 0.013 и сохраняющие тен-
денцию монотонного нелинейного роста. Разни-
ца в результатах, на наш взгляд, объясняется на-
личием взаимодействия между УНТ в пленках и
другими видами деформаций, которые в модель-
ных расчетах не учитывались.

В обзоре [5] представлены результаты теорети-
ческих расчетов калибровочного фактора K ряда
однослойных углеродных нанотрубок с использо-
ванием стандартного активационного выражения
для удельной проводимости полупроводников.
Оценка фактора по формуле:

(17)

дает значение K = –18.96 при δ = 0.01 и K = –12.31
при δ = 0.035 для УНТ (15, 4), что находится в хо-
рошем соответствии с указанной работой, где
также отмечено, что калибровочный фактор та-
кой нанотрубки медленно возрастает с ростом ве-
личины относительной деформации.

Пьезорезистивные константы M примесных
хиральных УНТ рассчитывались на основе фор-
мулы (14) с учетом (11) и (15), в которую входит
выражение для их зонной структуры (6). Наличие
донорных и акцепторных дефектов замещения в
кристаллической решетке нанотрубок модифи-
цирует энергетический спектр УНТ в соответ-
ствии с дисперсионным соотношением (6). Дан-
ные расчета пьезорезистивных констант хираль-
ных примесных УНТ (3, 1), (6, 2), (6, 3) и (7, 5) с
добавленными в кристаллическую решетку ак-

Δ − δ=
δ + 1

R M
R M

−=
δ + 1
MK

M

Рис. 5. Продольная компонента М тензора эласто-
проводимости хиральных УНТ как функция относи-
тельной деформации осевого растяжения и сжатия δ:
а) (3, m), б) (6, m), в) (7, m). На всех кривых точка δ = 0 не
определена.
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цепторными и донорными примесями (атомами
бора и азота) соответственно, как функций отно-
сительной деформации растяжения и сжатия
представлены на рис. 6 и 7.

Как следует из анализа результатов расчета,
частично представленных на рисунках, малые до-
бавки акцепторных примесей Nd = 1, 10, 100, при-
ходящиеся на N = 100000 элементарных ячеек в
кристалле, оказывают слабое влияние на компо-
ненту М, которая незначительно (во втором, тре-
тьем значащем знаке) уменьшается (увеличивает-
ся) при деформации растяжения (сжатия) с ро-
стом концентрации акцепторных примесей по
сравнению с идеальными структурами (рис. 6).

В случае же донорных примесей (атомов азота)
наблюдается незначительный (в третьем знаке)
рост пьезорезистивной константы для каждой за-
данной деформации δ для малых концентраций x
(рис. 7). Подобное поведение пьезопроводимости
хирального кристаллита аналогично описанному
в работе [10] изменению величины М ахиральных
УНТ и связано с возникновением энергетической
щели в электронном спектре в окрестности уров-
ня дефекта, влияющей на заполнение электрона-

ми зоны проводимости нанотрубки при конечной
температуре, и изменением плотности состояний
вблизи уровня Ферми.

Как показали расчеты, с ростом относитель-
ной деформации δ кристаллической решетки ве-
личина М ведет себя так же, как и для идеальных
структур, т.е. убывает при растяжении (сжатии)
для обоих типов дефектов. Данный эффект свя-
зан с изменением самой зонной структуры УНТ:
увеличением (уменьшением) наклона дисперси-
онных кривых вблизи минимума и уширением
(сужением) ЗП при деформации растяжения
(сжатия), т.е. уменьшением (увеличением) плот-
ности электронных состояний, которые при ко-
нечной температуре заполняются согласно рас-
пределению Ферми–Дирака и дают вклад в про-
водимость системы.

Увеличение концентрации акцепторных при-
месей до значения x = 0.1 меняет как величину М,
так и характер ее зависимости от δ (рис. 6б). На-
блюдается ее возрастание с ростом деформации δ
для всех рассмотренных УНТ. Подобное поведе-
ние связано с тем, что заданная концентрация ак-
цепторных дефектов увеличивает щель в примес-

Рис. 6. Продольная компонента М тензора эласто-
проводимости хиральных УНТ как функция концен-
трации x акцепторных дефектов Nd (атомов бора) и
величины относительной деформации растяжения и
сжатия δ: а) x = 0.001 и б) x = 0.1.
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Рис. 7. Продольная компонента М тензора эласто-
проводимости хиральных УНТ как функция концен-
трации x донорных дефектов Nd (атомов азота) и ве-
личины относительной деформации растяжения и
сжатия δ: а) x = 0.001 и б) x = 0.1.
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ной зоне и уменьшает плотность состояний в
окрестности уровня Ферми независимо от типа
УНТ.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
На основе проведенного теоретического ис-

следования можно сформулировать его основные
результаты и выводы.

1. Построена модель электронного строения
хиральных углеродных нанотрубок, деформиро-
ванных растяжением и сжатием, как идеальных,
так и с донорными и акцепторными примесями в
рамках метода сильной связи.

2. Показано, что под влиянием деформаций
сжатия и растяжения происходит модификация
зонной структуры полупроводниковых хираль-
ных УНТ с последующей вариацией ширины за-
прещенной зоны и плотности состояний, что
косвенно отражается в изменении проводимости
рассматриваемых нанотрубок и приводит к воз-
никновению переходов моттовского типа “про-
водник-полупроводник” и “полупроводник-про-
водник”.

3. Исследованы пьезорезистивные свойства
хиральных УНТ разного диаметра и типа прово-
димости, как идеальных, так и с донорными и ак-
цепторными примесями в кристаллической ре-
шетке. Рассчитаны продольные компоненты тен-
зора эластопроводимости хиральных УНТ,
исследована их зависимость от величины относи-
тельной деформации и ее типа. Изучено влияние
концентрации примесей на пьезорезистивные
константы, приведено физическое обоснование
полученных результатов.

4. Исследование пьезорезистивных свойств
хиральных УНТ позволяет получить полное пред-
ставление об изменении проводимости углерод-
ных нанотрубок, обусловленном деформацией
осевого растяжения (сжатия).

5. Полученные результаты также можно адап-
тировать для электромеханических наносенсор-
ных разработок, в основе работы которых лежит
эффект пьезосопротивления, а основным струк-
турным элементом выступают хиральные УНТ.

Исследование выполнено при финансовой
поддержке Российского фонда фундаментальных
исследований и Администрации Волгоградской
области в рамках научного проекта № 18-42-
343004.
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