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 Abstract 
 
In this paper, the electron transport through a zigzag single-walled 
carbon nanotube (SWCNT) junction consisting of zigzag SWCNT 
(central region) sandwiched between two semi-infinite metallic zigzag 
SWCNT leads to the presence of an applied uniaxial strain is 
numerically investigated. This study is based on a nearest-neighbor 
tight-binding approximation within the framework of a generalized 
Green’s function technique and relies on the Landauer-B¨utikker 
formalism. The results show that the electron transport properties of the 
system can be well controlled by modifying the uniaxial strain strength 
and length of the SWCNT junction. Besides, applying compressive 
strain is more effective than tensile strain in opening a band gap in the 
system. Furthermore, the current amplitude for the tensile strain is 
bigger than the compressive strain with the same absolute values of 
uniaxial strain strength. As the length of the intermediate region 
increases, the density of states in Fermi energy decreases, and the 
magnitude of the electron emission function in Fermi energy decreases 
to zero, leading to the transition of the metal to the semiconductor. 
 
Keywords: Carbon Nanotube Junction, Electron Transport, Uniaxial 
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ترابرد   هايويژگي اثر كرنش تك محوري روي بررسي 

 الكتريكي پيوندگاه  

  ١زيگزاگ  يكربن نانولوله
  ٢احمد احمدي فولادي 

 
  ١٤٠٠/ ٠٨/١١تاريخ دريافت: 

  ١٦/٠٢/١٤٠١تاريخ بازنگري: 

  ١٤/٠٤/١٤٠١تاريخ پذيرش: 

  

  

 
 چكيده: 

كربني جداره زيگزاگ كه در آن يك نانولولهكربني تكدر اين مقاله ترابرد الكتروني از راه پيوندگاه نانولوله

جداره زيگزاگ در حضور  كربني تكنانولولهبينهايت  جداره زيگزاگ (منطقه مياني) به الكترودهاي نيمهتك

شود، به صورت عددي بررسي شده است. اين مطالعه بر پايه تقريب بستگي  محوري متصل مي كرنش تك

بوتيكر انجام شده است. نتايج نشان    -بندي لانداورقوي در چارچوب روش تابع گرين تعميم يافته و فرمول

محوري و طول سامانه را به خوبي با تغيير قدرت كميت كرنش تك  هاي ترابرد الكتروني دهند كه ويژگي مي 

توان پايش نمود. افزون بر اين، اعمال كرنش فشاري مؤثرتر  جداره زيگزاگ مي كربني تكپيوندگاه نانولوله

باشد. همچنين، بزرگي جريان الكتريكي در اعمال  از كرنش كششي در باز كردن شكاف نواري در سامانه مي 

هاي مساوي مقادير قدرت كرنش است. با افزايش  تر از اعمال كرنش فشاري در اندازهي بزرگكرنش كشش

يابد و اندازه تابع گسيل الكتروني در انرژي  ها در انرژي فرمي كاهش مي طول منطقه مياني، چگالي حالت

  گردد. رسد كه منجر به گذار فلز به نيمرسانا مي فرمي به صفر مي 

  .محوري، روش تابع گرينپيوندگاه نانولوله كربني، ترابرد الكتروني، كرنش تك  :واژگان كليدي
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  مقدمه  .١
هاي  هاي منحصربه فرد و تواناييهاي اخير به دليل ويژگيكربني توجهات زيادي را در سالنانولوله

نانولوله  ٤-١كاربردي در طراحي ادوات نانوالكترونيك به خود جلب نموده است [ كربني  ]. يك 

]. براي ساخت  ٥و قطر آن بستگي دارد [  ٢كايراليتي  تواند نيمرسانا و يا فلز باشد كه به  مي  ١جداره تك

هاي الكتروني  جداره در نانوالكترونيك، توانايي تنظيم مشخصه يك قطعه بر پايه نانولوله كربني تك

هاي الكتروني و  بني، ويژگيهاي مورد توجه نانولوله كرآن يك نياز ضروري است. يكي از توانايي

خوردگي، كرنش و خمش است. در ترابردي قابل تنظيم آن تحت تغيير شكل مكانيكي چون پيچ

هاي الكتروني  تجربي فراواني در بررسي تأثير اين عوامل بر ويژگيو  هاي اخير، مطالعات نظري  سال

[نانولوله  است  شده  انجام  كربني  نتا ١٦-٦هاي  از  بسياري  همچنين  از  ].  كه  دادند  نشان  تجربي  يج 

ها به جاي الكترودهاي فلزي مرسوم استفاده نمود  توان در پيوندگاه الكترودهاي بر پايه كربن نيز مي

يافته١٨و١٧[ به صورت ويژه  نشان مي].  نانولوله كربني ميها  به  دهند كه  بسيار خوبي  تواند گزينه 

]. در اين مقاله  ١٩ر زمينه الكترونيك مولكولي باشد [ها با فوايد فراوان دعنوان الكترود در پيوندگاه 

با استفاده از مدل بستگي قوي و روش تابع گرين تعميم يافته، اثر كرنش تك محوري و طول سامانه  

ويژگي تكبر  كربني  نانولوله  پيوندگاه  الكتروني  ترابرد  يك  هاي  عنوان  به  زيگزاگ  جداره 

يك   آن  در  كه  كربني،  تمام  تكنانوپيوندگاه  كربني  به  نانولوله  مياني)  (منطقه  زيگزاگ  جداره 

نيمه  تكالكترودهاي  كربني  نانولوله  ميبينهايت  متصل  زيگزاگ  (شكل  جداره  بصورت  ١شود   ،(

  شود.  عددي بررسي مي

  

  مدل .٢
جداره زيگزاگ  هاي ترابردي پيوندگاه نانولوله كربني تكدر اين بخش مدل و روش محاسبه كميت

بينهايت  ) (منطقه مياني) به الكترودهاي نيمه ٩و٠جداره زيگزاگ (لوله كربني تككه در آن يك نانو

كنيم. با استفاده از مدل ) متصل شده است، را معرفي مي٩و٠جداره زيگزاگ (نانولوله كربني تك

جداره به صورت  ها، هاميلتوني نانولوله كربني تكبستگي قوي با تقريب پرش بين نزديكترين همسايه

  شود: وشته ميزير ن

)١ (                                               𝐻஼ = ∑  ௜ {𝛼∘𝑐௜
ற𝑐௜ − 𝑡∘(𝑐௜

ற𝑐௜ାଵ + 𝑐௜ାଵ
ற 𝑐௜)}  

 
1 Single-Walled Carbon Nanotube (SWCNT) 
2 Chirality 
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†كه عملگر  
ic   )ic  يك الكترون  (p  در جايگاهi  جداره خلق (نابود)  نانولوله كربني تك از شبكه

aكند.  مي o    وot  هاي كربن همسايه  هاي كربن و انتگرال پرش بين اتم به ترتيب انرژي جايگاهي اتم

  باشند.مي

  

  

 
زيگزاگ (منطقه مياني) به الكترودهاي   SWCNTزيگزاگ كه يك   SWCNTاي از پيوندگاه واره طرح  ١شكل 

  زيگزاگ متصل شده است. SWCNT بينهايت نيمه 

  

هاي كربن مطابق با فرمول هريسون  محوري بر منطقه مياني، انتگرال پرش بين اتمبا اعمال كرنش تك

 ]:٢٠شود [كند كه به صورت زير نوشته ميتغيير مي

𝑡௜ = 𝑡∘ ቀ
௥∘

௥೔
ቁ

ଶ

, 𝑖 = 𝑡, 𝑐                       

𝑟௧ = (1 + 𝜀௧)𝑟∘௧, 𝑟௖ = (1 + 𝜀௖)𝑟∘௖   
                                                                                                                

=(   orكه   ,i t crطول پيوند كربن (-كربن در غياب كرنش (در حضور كرنش) وtr   )otr  و (cr  

)ocrكربن در حضور (در غياب) كرنش  -هاي محوري و محيطي طول پيوند كربن) به ترتيب مؤلفه

محوري را به ترتيب در راستاي محور و محيط نانولوله  كرنش تك  𝜀௖و    𝜀௧باشند.  محوري ميتك

با رابطه پواسون   نشان مي 𝜈دهند كه  = −
ఌ೎

ఌ೟
[به يكديگر مربوط مي   تابع گرين  ٢٢و ٢١شوند   .[

 شود:منطقه مياني به صورت زير نوشته مي

  
                                                                      

)٢(  
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ماتريس هماني و    Iيك مقدار بسيار كوچك است. همچنين   0+انرژي الكترون فرودي و   Eكه  

∑ 𝐿(𝑅)    الكترودهاي با    SWCNTخودانرژي  مياني  منطقه  پيوند  روي  از  (راست)  چپ 

كنيم. تابع گسيل ] محاسبه مي٢٣[بندي بيان شده در منبع  الكترودهاست كه آن را با استفاده از فرمول

چپ و راست با    SWCNTتوان بر حسب تابع گرين منطقه مياني و اتصال آن با الكترودهاي  را مي

   استفاده از رابطه زير بيان نمود:

  

)٤ (                                                     
= G G(E) (E) (E) (E)( ) [ ]r a

L RT E Tr G G
  

  

𝛤௅,ோبه ترتيب تابع گرين تأخيري و پيشرونده هستند.   aG  و  rGكه   = 𝑖(∑௅,ோ − ∑௅,ோ
ற تابع    (

هاي  باشد. چگالي حالتزيگزاگ چپ و راست مي  SWCNTپيوند منطقه مياني با الكترودهاي  

  شود:پيوندگاه با رابطه زير داده مي ١الكتروني ميانگين 

 
  

بوتيكر،    -بندي لانداورباشد. بر اساس فرمولهاي كربن در منطقه مياني ميتعداد اتم  Nكه در آن  

  ]:٢٤آيد [) از رابطه زير بدست ميVجريان الكتريكي برحسب ولتاژ اعمالي (

                                
)=mكه در آن   ) ( )( - )L R L Rf f E    تابع توزيع فرمي براي الكترودSWCNT    زيگزاگ چپ

𝜇௅,ோ(راست) با پتانسيل الكتروشيميايي   = 𝐸ி ±
ଵ

ଶ
𝑒𝑉    وFE    همچنين  استانرژي فرمي .e    و

h  استبه ترتيب بار الكترون و ثابت پلانك  .  

  
  ها نتايج عددي و شرح آن .٣

بندي در نظر گرفته شده در بخش قبل را  در اين بخش نتايج بدست آمده از محاسبات بر پايه فرمول

مي گرفتن  بيان  نظر  در  با  محاسبات  كميتكنيم.  عددي  صورت  مقادير  به  ∘𝛼ها  = 0

=o 2.71t eV    و𝜈 = انرژي پرش در الكترودهاي راست و ٢٦و    ٢٥انجام شده است [  0.2  .[

 
1 Density of States (DOS) 
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o=و همچنين در پيوند ناحيه مياني با الكترودهاي راست و چپ،    SWCNTچپ   2.71t eV  

=است.  انرژي فرمي و دما به ترتيب  0FE   و= 11T K  ٢شوند. شكل  در نظر گرفته مي-a  

𝜀௧محوري با  ) را در حضور كرنش تك٩و٠زيگزاگ (  SWCNTساختار نواري   = نشان    0.05

  دهد. مي
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𝜀௧محوري با  ) در حضور كرنش تك٩و٠زيگزاگ (  SWCNTساختار نواري   )a( ٢ شكل  = 0.05 )b( چگالي  

هاي الكتروني ميانگين (نمودار چپ) و تابع گسيل الكتروني (نمودار راست) بر حسب انرژي براي پيوندگاه  حالت

SWCNT ) محوري ( ) در حضور كرنش تك٩و٠زيگزاگ𝜀௧ = 𝜀௧محوري () و بدون كرنش تك0.05 = 0 (

=سلول واحد (  ١٢با  12Ln و ()c(  شكاف نواريSWCNT  ) بر حسب كميت كرنش  ٩و٠زيگزاگ (

 )𝜀௧محوري (تك
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نهايت، از روش تفاضل متناهي مؤثر همانند يك زنجيره  با طول بي  SWCNTدر محاسبه نوار انرژي  

محوري سبب تغيير در  گردد كه كرنش تكملاحظه مي].  ٢٧نهايت استفاده كرديم [يك بعدي بي

مي انرژي  نوار  كرنش تكساختار  نبود  در  (  SWCNT محوري،  شود.  شكاف  ٩و٠زيگزاگ   (

محوري است. تغييرات تابع احتمال  تك  انرژي ندارد و دليل باز شدن شكاف نواري، حضور كرنش

محوري و با  ر حضور كرنش تكهاي الكتروني ميانگين بر حسب انرژي دگسيل و چگالي حالت 

𝜀௧مقدار   = =سلول واحد (   ١٢و    0.05 12Ln(    ٢در شكل-b    نشان داده شده است. نمودار تابع

اي دارد. هنگامي ) در غياب كرنش، ساختاري پله٩و٠( زيگزاگSWCNT گسيل براي پيوندگاه 

رود و تابع احتمال گسيل رفتاري اي از بين ميپلهگردد، اين ساختار  محوري اعمال ميكه كرنش تك

پله اطراف  را  مينوساني  نشان  ميها  كاهش  گسيل  احتمال  اندازه  و  حالت دهد  چگالي  هاي  يابد. 

محوري كاهش  الكتروني ميانگين و احتمال گسيل در نزديكي انرژي فرمي در حضور كرنش تك

  يابند. مي
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 Energy /eV  

زيگزاگ   SWCNTهاي الكتروني بر حسب انرژي براي پيوندگاه  نمودار تابع گسيل و چگالي حالت  ٣ شكل 

=  )  با ٩و٠( 12Ln هاي كرنش كششي (به ترتيب براي كميتa (𝜀௧ = 0 )b (0.05) ،c (0.1 ) وd (0.15 .  
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محوري  ) بر حسب كميت كرنش تك٩و٠زيگزاگ (SWCNT نمودار شكاف نواري    c-٢شكل  

𝜀௧گردد، رفتار شكاف انرژي براي كرنش كششي (دهد. همانطور كه ملاحظه ميرا نشان مي >

0 ) فشاري  و   (𝜀௧ < مي0 متفاوت  افزايش  )  با  كششي،  كرنش  براي  به    𝜀௧باشد.  نواري  شكاف 

شكاف  𝜀௧كه براي كرنش فشاري با افزايش بزرگي  . در حالييابدصورت كمابيش خطي افزايش مي

يابد. همچنين شيب  رسد و سپس كاهش ميمي   1.5eV  نواري ابتدا افزايش يافته و به مقدار بيشينه

  .  استافزايشي شكاف نواري براي كرنش فشاري بيشتر از كرنش كششي  

هاي الكتروني بر حسب انرژي  نمودارهاي تابع گسيل و چگالي حالت   d-٣و    c-٣،    b-٣،  a–٣شكل  

=  را با  12Ln   هاي كرنش كششي  به ترتيب براي كميت𝜀௧ = نشان   0.15و   0.1،  0.05، 0

، احتمال گسيل به تدريج كاهش و دامنه نوسان احتمال گسيل افزايش  𝜀௧دهند. با افزايش مقدار مي

هاي الكتروني و تابع گسيل در انرژي فرمي به دليل باز شدن  ، چگالي حالت𝜀௧يابد. با افزايش  مي

الكتروني پيوندگاه  هاي ترابرد  يابند. براي درك بهتر از ويژگيشكاف نواري به شدت كاهش مي

انرژي و  در حضور كرنش تك الكتروني را بر حسب    ٤در شكل    𝜀௧محوري، نمودار تابع گسيل 

نموده  منفيايم. ملاحظه ميرسم  (مقادير  فشاري  براي كرنش  گسيل  تابع  كه  و كششي  )  𝜀௧  شود 

فشاري بزرگتر براي كرنش    |𝜀௧|باشد. كاهش احتمال گسيل حول انرژي فرمي با افزايش  يكسان نمي

ازاي   به  فرمي  انرژي  در  احتمال گسيل  كه  است  اين  نكته جالب  است.  كرنش كششي  𝜀௧از  =

𝜀௧كه براي  صفر است درحالي  0.15− = غيرصفر است. بنابراين گذار فلز به نيمرسانا براي    0.15

  شود.   كرنش فشاري ديده مي

  

  
=با   𝜀௧) بر حسب انرژي و  ٩و٠زيگزاگ (  SWCNTنمودار تابع گسيل الكتروني پيوندگاه  ٤شكل  12Ln.  
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) به  ٩و٠زيگزاگ ( SWCNTولتاژ به كرنش را در پيوندگاه -، وابستگي نمودار جريانa-٥شكل 

=ازاي   12Ln  ولتاژ رفتاري   -شود كه در غياب كرنش، نمودار جرياندهد. ملاحظه مينشان مي

شوند. هنگامي خطي دارد. با اعمال ولتاژ، پتانسيل الكتروشيميايي دو الكترود نسبت به هم جابجا مي

الكتريكي شارش مي ولتاژ قرار بگيرد، جريان  پنجره  اين  بين  تراز مولكولي  نبود  كه يك  يابد. در 

(  SWCNTكرنش براي   بر٩و٠زيگزاگ  ولتاژ آستانه  بنابراين  ندارد،  نواري وجود  اي  ) شكاف 

محوري، رفتار خطي براي جريان به دليل  روشن كردن جريان نداريم. در حضور كرنش كششي تك

رود و در نتيجه ولتاژ آستانه براي  وجود شكاف نواري در منطقه مياني به صورت كامل از بين مي

  روشن شدن جريان وجود دارد.  

افزايش  (   𝜀௧با  افزايش ميVtبه دليل افزايش شكاف نواري، ولتاژ آستانه  نيز  يابد كه در نمودار  ) 

  𝜀௧نمودار جريان الكتريكي بر حسب ولتاژ و   b-٥نشان داده شده است. در شكل  a-٥داخل شكل 

رسم شده است. روشن است كه رفتار كلي جريان براي كرنش فشاري و كششي مشابه است بجز  

اينكه ولتاژ آستانه براي كرنش فشاري افزايش بيشتري دارد. افزون بر اين، اندازه جريان براي كرنش  

توان نتيجه گرفت كه  است. از اين رو مي |𝜀௧|كششي بزرگتر از كرنش فشاري براي مقادير مساوي 

ها  توان ولتاژ آستانه و جريان الكتريكي را تنظيم نمود و از اين ويژگيبا تغيير قدرت و نوع كرنش مي

  توان در طراحي ادوات نانوالكترونيك بهره برد.مي
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=هاي كششي مختلف به ازاي  ولتاژ به ازاي كرنش -نمودار جريان )a( ٥شكل  12Ln.   شكل كوچك: نمودار

=به ازاي   𝜀௧نمودار جريان الكتريكي بر حسب ولتاژ و   )b(ولتاژ آستانه بر حسب كرنش كششي است.  12Ln.  
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هاي ترابرد الكتروني پيوندگاه در حضور  ) را بر ويژگيLnجداره ( حال اثر طول نانولوله كربني تك

بررسي ميكرنش تك نمودارهاي چگالي حالت  b-٦و    a-٦شود. شكل  محوري  ترتيب  هاي  به 

با  ٩و٠زيگزاگ (  SWCNTالكتروني و تابع گسيل پيوندگاه   انرژي الكترون فرودي  ) بر حسب 

𝜀௧ =   دهد.  ) را نشان ميLnهاي واحد ( براي مقادير مختلف تعداد سلول  0.1−

افزايش   حالتLnبا  فرمي ،  انرژي  به سمت  انرژي  پنجره  راست  و  چپ  از سمت  ترابردي  هاي 

لكتروني در نزديكي  هاي اهاي چگالي حالتشود كه قلّه، مشاهده ميa-٦شوند. از شكل  نزديك مي

  اند.   تر شده تر و بزرگ، باريكLnانرژي فرمي با افزايش  

  

-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0
0.00

0.03

0.06

-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0
0

1

2

0 1 2
0

50

100

150

  n
L
=6

  n
L
=10

  n
L
=14

  n
L
=18

 

D
O

S 
(a

rb
. u

ni
t)

Energy (eV)

(a)

(b)

(c)

 

T
(E

)

Energy (eV)

  n
L
=6

  n
L
=10

  n
L
=14

  n
L
=18

 
  n

L
=6

  n
L
=10

  n
L
=14

  n
L
=18

C
ur

re
nt

 (
A

)

Voltage(V)
  

ولتاژ پيوندگاه   -) مشخصه جريانc) تابع گسيل بر حسب انرژي و (bهاي الكتروني، () چگالي حالتa( ٦شكل 

SWCNT ) براي مقادير مختلف طول منطقه مياني با  ٩و٠زيگزاگ (𝜀௧ = −0.1.  
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ــزايش  ــا اف ــن، ب ــر اي ــزون ب =از  Lnاف 6Ln  ــا =ت 18Lnــي ، چگــالي حالــت ــاي الكترون ه

ــي ــاهش م ــي ك ــرژي فرم ــراي در ان ــيل ب ــابع گس ــد. ت =ياب 6Ln  ــفر ــي غيرص ــرژي فرم در ان

 Lnهــا در انــرژي فرمــي گســترده هســتند. بــا افــزايش حالــتدهــد كــه ويــژه است و اين نشان مــي

=تــا مقــدار  18Lnهــا در ن حالــترســد و بنــابراي، تــابع گســيل در انــرژي فرمــي بــه صــفر مــي

تــوان طــول شــوند و گــذار فلــز بــه نيمرســانا را داريــم. بنــابراين مــيانــرژي فرمــي جايگزيــده مــي

-٦در نظــر گرفــت. شــكل  𝑛௅  18 =بحرانــي  بــراي گــذار از حالــت فلــز بــه نيمرســانا را برابــر

c نمــودار اثــر ،Ln  بــر جريــان الكتريكــي را بــر حســب ولتــاژ بــا𝜀௧ = دهــد. نشــان مــي 0.1−

=بــراي  6Ln  ولتــاژ آســتانه وجــود نــدارد و افــزايشLn  باعــث بوجــود آمــدن ولتــاژ آســتانه

  گردد.(به دليل كاهش شديد اندازه تابع گسيل در نزديكي انرژي فرمي) مي

  

  گيرينتيجه .۴
زيگزاگ   SWCNTزيگزاگ كه يك   SWCNTدر اين مقاله، ترابرد الكتروني از راه پيوندگاه  

زيگزاگ متصل شده، با استفاده از روش تابع    SWCNTبينهايت  (منطقه مياني) به الكترودهاي نيمه

يافته در چارچوب تقريب بستگي قوي، به صورت عددي بررسي شده است. نشان داديم گرين تعميم

تكويژگيكه   كرنش  اعمال  با  خوبي  به  را  پيوندگاه  الكتروني  ترابرد  طول  هاي  تغيير  و  محوري 

-محوري ميدهند كه اعمال كرنش تكتوان تنظيم نمود. نتايج نشان مينانولوله در منطقه مياني مي

زيگزاگ را بوجود آورد و در نتيجه شاهد تغييرات زيادي در    SWCNTتواند شكاف نواري در  

ولتاژ سامانه هستيم. همچنين نشان داديم    -هاي الكتروني، تابع گسيل و مشخصه جريانحالتچگالي  

كه اعمال كرنش فشاري تأثير بيشتري به نسبت كرنش كششي در باز كردن شكاف نواري در سامانه  

محوري دارد. افزون بر اين، حساسيت ترابرد الكتروني به طول منطقه مياني در حضور كرنش تك

هاي الكتروني در انرژي فرمي كاهش  شده است. با افزايش طول منطقه مياني، چگالي حالتبررسي 

رسد و گذار فلز به نيمرسانا را شاهد هستيم. اين نتايج  يابد و تابع گسيل در انرژي فرمي به صفر ميمي

افزايش دهد كه  هاي بر پايه نانولوله كربني  تواند درك بنيادي ما را از ترابرد الكتروني پيوندگاه مي

 در طراحي ادوات نانوالكترونيك آينده سودمند است.  
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