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基于紧束缚方法，在考虑最近邻相互作用的情况下，研究了拉伸锯齿型边和扶手型边单层石墨的能带结构，得

到了两种类型单层石墨片的!电子能带及带隙与拉力的解析关系式 +通过数值计算能够发现：拉力不但使单层石
墨产生带隙，而且带隙随着拉力的增大而变宽，并且锯齿型比扶手型的带隙更易变宽 +

关键词：单层石墨片，拉伸形变，电子能隙

!"##：($$,-，($$,

!浙江省自然科学基金（批准号：.)%,$)(）资助的课题 +

! /01234：567)&)"8 9:;<+ =;

$ > 引 言

单层石墨片（6?27@A;A）即是多层石墨中的一层，
是碳原子构成的具有蜂窝状的平面层 +先前，单层石
墨一直作为理想材料来研究石墨［$—"］和碳纳米管［&］

等，但在 #%%&年 BCDCEA4CD等人［,］利用机械劈裂力学
微加工的方法实验上成功地制备出了单层石墨，从

那以后人们重新关注起这种二维单层石墨材料［)］+
单层石墨不仅是现今最薄的材料，而且具有非常奇

特的电子特性 +它的电荷载流子可以看作是无质量
的狄拉克费米子，这已经被理论［(，’］和实验［*］所证

实 +单层石墨还具有奇异的量子霍尔效应［$%，$$］，并且
其电子量子遂穿时，不受势垒的高度和宽度的影响，

即存在 F4A3;矛盾［$#］，除此之外，单层石墨的电荷载
流子还不产生局域效应［$"］，所有这些电子特性使单

层石墨可以作为未来理想的电子器件［)，$&］+
单层石墨具有零带隙的能带结构，然而在实际

应用中需要不同的带隙 +人们对单层石墨纳米带的
研究发现：其纳米带带隙与带宽有关［$,］；完整边缘

的锯齿型石墨纳米带是具有一定能隙的半导体带，

边缘空位缺陷的存在使得纳米带能隙变小，且缺陷

浓度越大，能隙越小，并发生了半导体—金属转

变［$)］+其实就单层石墨的带隙也可以由掺杂［$(］和外
场作用［$’］等来产生 +本文分别让外力垂直拉伸锯齿
型单层石墨片和扶手型单层石墨片的两边，然后用

紧束缚的方法研究其能带，我们得到了两种单层石

墨片!电子能带及带隙与外力的解析关系式，通过
数值计算，发现拉力能使单层石墨片产生带隙 +

# > 模型与方法

我们建立如图 $（2）和（G）所示的模型，在图
$（2）和（G）中，拉力分别垂直拉伸锯齿型单层石墨片
和扶手型单层石墨片的两边，并且拉力与单层石墨

片处在同一平面里 + 这里我们认为单层石墨片足够
宽以至于波函数满足周期性边界条件，在拉的过程

中，单层石墨片的长度伸缩忽略不计，并且相邻两碳

原子间的相互作用满足胡克定律 +图 $（=）标识出单
层石墨片中的相对位置矢量 !$，!#，!" 和半键

角!+
由于拉力很缓慢的向外拉伸，我们根据静力学

可以得到两种类型单层石墨片的键长和键角与拉力

的关系 +对于拉力拉伸锯齿型边单层石墨片，有

!$ H"""IJI K#E3;!，!# H !$，

!" H "IJI（$ L #B）， （$）
其中

! H !" L"") （$ L #B）J $ L $& #B L ##"[ ]B +

对于拉力拉伸扶手型边单层石墨片，有

!$ H "IJI K#=CE!，!# H !$，!" H "IJI，（#）
其中
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上两式中 "+# +（约为 $,-% .）是不受力下单层石墨
片中相邻碳原子间的距离，!’ ! ! )（ #/ "+# +）是一个

无量纲力，这里 !是拉力在每个碳原子上的分力，#/

图 $ 石墨片的受力拉伸示意图 （0）锯齿型边单层石墨片；（1）扶手型边单层石墨片，（2）相对位置矢量 !$，!%，!" 和半

键角!的示意图

是相邻碳原子间的劲度系数 *

!"#" 能带与拉力的关系

在上述模型的基础上，并且考虑最近邻相互作

用的情况下，我们用与文献［-］类似的紧束缚方法，
得到哈密顿矩阵元为

$%%（ "）! $&&（ "）!"%3； （"）

$%& !#$ 45#·!$ &#% 45#·!% &#" 45#·!"；（-）

$&% ! $"%& * （6）
（"）式中

"%3 !〈$%（ " # !） $$%（ " # !）〉
是与拉力有关的一个变量，而不能看成自由碳原子

的 %3能级，因为单层石墨片的单电子哈密顿 $ 是
随拉力变化而变化的，这里$表示碳原子的 %37 轨

道波函数 *（6）式中的"号表示取复共轭 *（-）式中的
# 是单层石墨片中波函数的波矢，#$，#% 和#" 是碳

原子间的最近邻跳跃能，并且有下面的表达式：

#$ !〈$%（ " # !） $$&$
（ " # ! # !$）〉；

#% !〈$%（ " # !） $$&%
（ " # ! # !%）〉；

#" !〈$%（ " # !） $$&"
（ " # ! # !"）〉*（8）

这里#$ !#%，因为对于两种类型的单层石墨片，根

据对称性都有 ’$ ! ’% *如果我们取正交归一的$
波函数，同理我们可以得到交叠矩阵元为

(%% ! (&& ! $； （9）

(%& ! )$ 45#·!$ & )% 45#·!% & )" 45#·!"； （(）

(&% ! ("%& * （:）
（(）式中的交叠积分 )$，)% 和 )" 可表示为

)$ !〈$%（ " # !）$&$
（ " # ! # !$）〉；

)% !〈$%（ " # !）$&%
（ " # ! # !%）〉；

)" !〈$%（ " # !）$&"
（ " # ! # !"）〉* （$/）

同样根据对称性有 )$ ! )% *接着我们解久期方程

$%% # *(%% $%& # *(%&
$"%& # *("%& $&& # *(&&

! /， （$$）

便可以得到!电子能量色散或能带的关系式

* ;（#）

!"%3 ##" )" # +（#）; （#" #"%3 )"）% & ,（#! ）

$ # )%" # -（#） *

（$%）
（$%）式中

+（#）! %#$ )$［$ & 2<=（#·!$ # #·!%）］

&（#$ )" &#" )$）［2<=（#·!$ # #·!"）

& 2<=（#·!% # #·!"）］； （$"）

,（#）! %（#$ #"%3 )$）（#" #"%3 )"）

>［2<=（#·!$ # #·!"）

& 2<=（#·!% # #·!"）］

& %（#$ #"%3 )$）%

>［$ & 2<=（#·!$ # #·!%）］

#（#$ )" ##" )$）%
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! "#$（!·"% & !·"’）

( "#$（!·") & !·"’）］
)； （%*）

!（!）+ ) ")%［% ( ,-"（!·"% & !·")）］

& ) "% "’［,-"（!·"% & !·"’）

( ,-"（!·") & !·"’）］. （%/）
这里 # (（!）和 # &（!）分别称为成键!能带和反成
键!!能带 .从以上式中可以看出：对于同一 !，能带
# 与键长、跳跃能、交叠积分及!)0有关 .在多数文献
里为了与实验结果和第一性计算相符合，跳跃能、交

叠积分及!)0都是作为可调参数来取值
［*，%1］，但在本

文它们还是与外力有关的变量 .事实上通过文献
［)2］和［)%］稍作改进，就可以得到跳跃能、交叠积分
和!)0与键长的关系式，再结合（%）式和（)）式，我们
可以得到两种类型单层石墨片跳跃能、交叠积分和

!)0与外力的解析关系式，由于式子太长这里就不再

写出 .通过以上讨论知：完全可以得到两种类型单层
石墨片的能带与外力的解析关系式 .

图 ) 单层石墨片的带隙与力（无量纲）的关系 （3）锯齿型；（4）扶手型

!"!" 带隙与拉力的解析及数值关系

由（%)）式，可以容易得到能带差的关系式

"#（!）+
) （"’ &!)0 "’）) ( $（!" ）

% & ")’ & !（!） . （%5）

（%5）式反映整个布里渊区里任意处的能带差 .带隙

值就是能带差"# 在布里渊区里狄拉克点 % 或 %6
处的值 .其实，% 和 %6也是与拉力有关的量，由几何
知识可以得到

# + !
&% ,-"# ( &’

， !
)&% "#$#

& !&% "#$#
)（&% ,-"# ( &’）

( )) ；

#6 + !
&% ,-"# ( &’

， !&% "#$#
)（&% ,-"# ( &’）

) & !
)&% "#$( )# .

（%7）
再把（%）和（)）式代入（%7）式中，便可得到位置 % 和
%6与拉力的关系式 .当（%5）式中 ! 用 % 或 %6与拉力
的关系式代替，其他量用相应的与拉力关系式代替

（) .%处讨论过这些关系式完全可以获得），我们便
可以得到带隙与拉力的解析关系式 .
在上述讨论的带隙与拉力解析关系式的基础

上，取 )08 轨道波函数$（ $）+ %/ 9" !’,-"&:&%’，使$
中的 ;<3=:>轨道参数%+ )?%@，碳原子有效核电荷数
( + )?)5，并取单层石墨无受力下的跳跃能"2 +

& )?7’* :A，交叠积分 "2 + 2?21@，我们对 % 点处的
带隙进行了数值计算，计算结果如图 )所示 .
从图 )中可以看出拉力可以使两种类型的单层

石墨片在 % 点处产生带隙，并且带隙值随着拉力的
增加而增大，另外锯齿型单层石墨片的带隙值增大

的速度要比扶手型单层石墨片要快，或者说锯齿型
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单层石墨片的带隙更容易变宽 !对于 !"点处的带隙
变化情况，由于对称性，是与 ! 点处一样的 !

# $ 结 论

我们利用紧束缚方法，在考虑最近邻相互作用

的情况下，已经对拉力拉伸锯齿型和扶手型单层石

墨片两边的能带分别进行了理论研究，并且得到了

两种单层石墨片的!电子能量色散或能带及带隙与
拉力的解析关系式 !我们还通过数值计算得到带隙
与拉力的数值关系式，从数值关系式中发现：拉力不

但能使单层石墨片产生带隙，而且带隙随着拉力的

增大而变宽，并且锯齿型比扶手型带隙更易变宽 !因
此拉力可以为单层石墨片或单层石墨因为不同的电

子器件需要而提供不同的带隙，我们期待实验的

证实 !
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