
石墨烯纳米带电子结构的紧束缚法研究!

胡海鑫!） 张振华!）" 刘新海!） 邱 明!） 丁开和!）

!）（长沙理工大学物理与电子科学学院，长沙 #!$$%&）

（’$$(年 )月 !%日收到；’$$(年 )月 ’%日收到修改稿）

在推导出的一般复式格子的!电子紧束缚能量色散关系的基础上，通过假定石墨烯纳米带的电子横向限制势
为无穷大硬壁势，导出石墨烯纳米带的能量色散关系及石墨烯纳米带或为金属或为半导体的条件 *结果表明：石墨
烯纳米带的电子结构与其几何构型（对称性及宽度）密切相关，所以通过控制几何构型，可将其调制成金属或不同

带隙的半导体 *这意味着石墨烯纳米带对于发展新型纳米器件具有重要意义 *
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! > 引 言

自 ’$$#年 ?@53等［!］采用机械方法成功地剥离
出单层石墨烯以来，这种理想二维体系的特殊结构

和电学性质引起了实验和理论研究者的广泛关

注［!—)］*基于石墨烯，人们可以采用机械切割、电子
束刻蚀和控制石墨烯的外延生长等方法［0，#，!$，!!］，制

备出沿横向为有限尺寸的带状石墨结构，即石墨烯

纳米带 *由于有限尺寸的石墨烯纳米带中的电子在
横向上受限，使得石墨烯纳米带成为典型的准一维

系统 *因此，人们期望石墨烯纳米带具有类似于碳纳
米管的电学性质［!’—!%］，这意味着利用石墨烯纳米带

对于发展新型纳米器件（如制备出最薄的超小晶体

管［!(］）具有重要意义 *
在本文中，我们首先推导出一般复式格子的!

电子紧束缚能量色散关系 *在此基础上，通过假定石
墨烯纳米带的电子横向限制势为无穷大硬壁势，导

出石墨烯纳米带的能量色散关系，并得出石墨烯纳

米带或为金属或为半导体的条件 *结果表明：石墨烯
纳米带的电子性质与其几何构型密切相关，所以通

过控制几何构型，可将其调制成金属或不同带隙的

半导体 *

’ > 复式格子的紧束缚模型

设复式格子由两套子晶格相套构而成，即元胞

由 !，" 两种原子组成，! 仅与 " 键连 *在紧束缚模
型（A/方法）中，晶体中!电子的波函数!（ !，"）可
用 /6=7;函数｛"#｝来展开
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其中｛$#｝是线性组合系数，/6=7;函数｛"#｝由原子轨

道波函数｛"4C
#｝线性组合（DE.F）而成，即
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其中 % 为单胞个数，#& 为格矢 *电子的 K4356C=L为
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电子的薛定谔方程为
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定义
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为使展开系数｛$"｝有非零解，可得如下久期方程
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由（,,）及（,<）式，易知
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将（,=）—（,+）式写成矩阵形式
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将（,1）及（9%）式代入（+）式中，同时为简单起见，令

"% " %，$*+ " %，可解得
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令 * 原子的位置矢量为#，最近邻的 + 原子的

位置矢量为 #!,（ , " ,，9，;，⋯，’），则 + 到 * 的间
距为
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其中 ’ 为与 * 原子键连的 + 原子个数，!#, 称为键

长矢量，大小为原子间键长 &所以
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此即复式格子的"电子的紧束缚能量色散关系 &

; C 石墨烯纳米带电子结构

石墨烯纳米带是某一个方向为有限尺寸的带状

石墨结构，即为典型的准一维系统 &石墨烯纳米带可
分为三类：椅型边纳米带、锯齿边纳米带及螺旋边纳

米带 &如图 ,所示 &
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图 ! 石墨烯纳米带分类 （"）椅型边纳米带，（#）锯齿边纳米带，（$）螺旋边纳米带

假定石墨烯纳米带的长度方向为无限长、宽度

为 ! %显然带内电子在宽度方向（横向）的运动受到
刚性限制，基于此我们假定石墨烯纳米带的电子横

向限制势为无穷大硬壁势 %此外，带内非定域电子形
成大!键，可视为在均匀正电荷背景中运动，所以带
内电子的势能 " 可简化为常数 "& %平面带内电子的
波函数为!（#，$）’"（$）#（ #），容易推出#（ #）满
足的薛定谔方程为
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由于假定石墨烯纳米带的电子横向限制势为无穷大

硬壁势，在带外则有
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其解为
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根据#的连续性，有
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（)7）式即为石墨烯纳米带横向波矢量子化条件 %

!"#" 椅型边石墨烯纳米带电子结构

在石墨烯平面碳原子 ’ 的位置矢量为 !，最近
邻有三个碳原子 (，其位置矢量为 !8*（ * ’ !，)，6），
则 ( 对 ’ 的位置为

"!* ’ !8* ( ! （ * ’ !，)，6）， （6&）

"!* 称为键长矢量，"!* 的大小即为石墨烯平面上

碳原子间键长，"!* ’ +"- 6 ’ &9!.) :;，其中 + 为
石墨烯平面的基矢的长度［!1］%设石墨烯纳米带无机
械形变，则有&! ’&) ’&6 ’&%利用（)6），（)7）及
（6&）式，我们推得椅型边石墨烯纳米带能量色散关
系为
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) $=>"6+)!)!

+ .$=>)
+&$ ])

!-)

， （6!）

其中 ) 为能带指数 %若椅型边石墨烯纳米带的宽度
取为 ! ’ !9&&) :;，利用（6!）式（取& ’ )911 3?）计
算得到的导带如图 )所示 %显然，此时的椅型边石墨
烯纳米带为半导体型 %
下面我们推导椅型边石墨烯为金属型的条件 %

由（6!）式，当 $=>"6+)!)! ’ ( !，&$ ’ < )!
6+时，

%（&$）’ &（即费米能级）%此时

! ’ "6+)
)（))8 + !）（)8 ’ &，!，)，⋯），（6)）
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图 ! 椅型边石墨烯纳米带导带图（半导体型）

即当椅型边石墨烯纳米带的宽度 ! " !#"#
!（!#$ % &）时

为金属型，否则为半导体型 ’例如取 ! "!#"( )*时

（即取 #$ " # " !），得到的导带结构如图 #所示，显
然为金属型 ’

图 # 椅型边石墨烯纳米带导带图（金属型）

!"#" 锯齿边石墨烯纳米带电子结构

将坐标轴逆时针旋转 #+,，得到锯齿边石墨烯纳
米带，同时设石墨烯纳米带无机械形变，则有!& "
!! "!# "!’利用（!#），（!-）及（#+）式，我们推得锯
齿边石墨烯纳米带能量色散关系为
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其中 # 为能带指数 ’若锯齿边石墨烯纳米带的宽度

取为 ! " "
( )*，利用（##）式（取!" !566 78）计算得

到的导带结构如图 /所示 ’显然，此时的锯齿边石墨
烯纳米带是半导体型的 ’
下面我们推导锯齿型石墨烯纳米带为金属型的

条件 ’在（##）式中令

012!#! "%& " &，

012 "#!
!! " 9 &

!，

此时，$（%&）" +（即费米能级），可得

%& " +， （#/）

! " #"#
6（!#$ % &）. !， （#(）

图 / 锯齿边石墨烯纳米带导带图（半导体型）

图 ( 锯齿边石墨烯纳米带导带图（金属型）

即当锯齿型石墨烯纳米带的宽度 ! 满足（#(）式时，
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该纳米带为金属型，否则为半导体型 !例如取 ! "
#"
$%时（即取 # " &，#’ " % 时），其导带结构如图 ( 所

示，显然为金属型 !

) * 结 论

首先推导出一般的复式格子在紧束缚模型下的

!电子的能量色散关系 !在此基础上，通过假定石墨
烯纳米带的电子横向限制势为无穷大硬壁势，导出

椅型边及锯齿型石墨烯纳米带的能量色散关系，并

导出它们或为金属或为半导体时其宽度应满足的条

件 !结果表明：石墨烯纳米带的电子性质与其几何构
型密切相关，所以通过控制几何构型，可将其调制成

金属或不同带隙的半导体 !这意味着石墨烯纳米带
对于发展新型纳米器件具有重要意义 !
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