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INVESTIGATION OF STRUCTURAL AND ELECTRONIC  
PROPERTIES OF SINGLE-WALLED CARBON NANOTUBES 

ON THE BASIS OF A HYBRID FUNCTIONAL  
BECKE 3-PARAMETER LEE-YANG-PARR (B3LYP) 

 
Abstract: This work is devoted to the study of the structural and electronic properties of single-walled carbon 

nanotubes from "the first principles" by the electron density functional method and the Hartree-Fock approximation. 
On the basis of this method, quantum-chemical calculations of the energy minimum and the band gap of single-
walled carbon nanotubes were performed as a function of the chirality angle. It was shown that single-walled 
nanotubes have both metallic and semiconducting conductivity. From calculations of the energy minimum, it has 
been established that chiral single-walled carbon nanotubes have the most stable structure, rather than the "zigzag" 
and "armchair" type. Although the nanotubes of the chair type (11.11) and the zigzag type (11.0), which are identical 
in the chirality index, have the closest values of the energy minimum and the same number of atoms in the unit cell, 
they differ in diameter, volume of the unit cell, and the chirality angle and, consequently, the types of conductivity. 

Key words: carbon nanotubes, structural properties, electronic properties, electron density functional 
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ИССЛЕДОВАНИЕ СТРУКТУРНЫХ И ЭЛЕКТРОННЫХ СВОЙСТВ  
ОДНОСТЕННЫХ УГЛЕРОДНЫХ НАНОТРУБОК  
НА ОСНОВЕ ГИБРИДНОГО ФУНКЦИОНАЛА  

BECKE 3-PARAMETER LEE-YANG-PARR (B3LYP) 
 
Аннотация: Данная работа посвящена изучению структурных и электронных свойств одностенных 

углеродных нанотрубок «из первых принципов» методом функционала электронной плотности и прибли-
жения Хартри-Фока. На основе данного метода были проведены квантово-химические расчеты минимума 
энергии и ширины запрещенной зоны одностенных углеродных нанотрубок в зависимости от угла 
хиральности. Показано, что одностенные нанотрубки имеют как металлическую, так и полупроводниковую 
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проводимость. Из расчетов минимума энергии установлено, что наиболее стабильной структурой обладают 
хиральные одностенные углеродные нанотрубки, нежели типа «зигзаг» и «кресло». Показано, что хотя 
идентичные по индексу хиральности нанотрубоки типа «кресло» (11,11) и типа «зигзаг» (11,0) имеют 
наиболее близкие значения минимума энергии и одинаковое количество атомов в элементарной ячейке, они 
различаются по диаметру, объему элементарной ячейки и углу хиральности и, следовательно, типами 
проводимости. 

Ключевые слова: углеродные нанотрубки, структурные свойства, электронные свойства, функционал 
электронной плотности. 

 
Введение 
На сегодняшний день большой интерес исследования одностенных углеродных нанотрубок 

(ОУНТ) связано с их уникальными механическими, электрическими, магнитными, оптическими 
свойствами, благодаря которым они могут применяться в электронике (гибкие дисплеи, датчики, 
быстродействующие и экономичные диоды и транзисторы) [1,2], в медицине (лечение 
онкологических заболеваний, биосовместимые функциональные препараты и маркеры) [3-5], в 
энергетике (создание солнечных панелей, топливные элементы, эффективный катодный 
электрокатализатор)[6-8] и т.д. Для использования углеродных нанотрубок в перечисленных 
отраслях, требуется обширное понимание их электронных и структурных свойств. Именно для 
этих целей компьютерное моделирование и теоретические расчеты являются подходящими 
методами изучения характеристик наноматериалов и имеют немаловажную роль в процессе 
изучения свойств наноструктур, в частности и УНТ [9-16]. Расчеты структурных и электронных 
свойств проводят «из первых принципов» как в рамках приближения Хартри–Фока (HF), так и на 
теории функционала электронной плотности (DFT), или гибридных методов (DFT/HF). В основе 
используемых методов лежит представление одноэлектронных волновых функций, которые в свою 
очередь выражаются через локальные базисные функций на основе функций гауссового типа.  

 
Расчеты и обсуждение результатов 

 
В данной работе для изучения структурных и электронных свойств одностенных углеродных 

нанотрубок был использован гибридный метод. Из литературных данных [17–21] известно, что 
использование гибридного функционала дает качественное описание электронных и структурных 
свойств периодической системы (энергия оптимизации, длина химической связи, ширина 
запрещённой зоны и т.д.) соответствующие результатам экспериментальных измерении. В 
DFT/HF-вычислениях использовался гибридный функционал Becke 3-parameter Lee-Yang-Parr 
(B3LYP), где обменная энергия рассчитывается на основе точных вычислений, полученных в 
приближении методом Хартри–Фока. В расчетах для описания базисного набора атомов углерода 
был использован псевдопотенциал Peintiger-Oliveiro-Bredowtriple-zetavalence + polarization. 
Оптимизация геометрии структуры одностенных углеродных нанотрубок (ОУНТ) проводилась с 
помощью минимизации полной энергии (точность 10-7a.u.). 

В процессе проведения исследовании были рассмотрены структуры ОУНТ различной 
хиральности, параметры которых приведены в таблице 1. Как известно, ОУНТ классифицируются 
на 3 типа: «кресло» (armchair), «зигзаг» (Zigzag) и хиральные (chiral), которые различаются по типу 
проводимости в зависимости от степени хиральности (n1,n2).  

На рисунке 1 представлена структура ОУНТ с коэффициентами хиральности n1=11, n2=11. 
Как видно из рисунка, структура нанотрубки (11,11) имеет характерную форму ОУНТ типа 
«кресло», в которых две из шести С-С связи в гексагоне перпендикулярны относительно оси 
ОУНТ. Из литературных источников известно, что все ОУНТ типа «кресло» имеют металлическую 
проводимость. Произведенные расчеты электронных свойств ОУНТ (11,11) типа «кресло» 
действительно показывают отсутствие запрещенной зоны (рисунок 2). Значению Е=0 
соответствует уровень Ферми. 
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Рисунок 4 – Электронная структура хиральной ОУНТ (4,2), Е=0 соответствует уровень Ферми 
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Рисунок 5 – Электронная структура хиральной ОУНТ (12,3), Е=0 соответствует уровень Ферми 

 
На рисунке 6 представлены структуры ОУНТ типа «зигзаг». Данные ОУНТ отличаются от 

других типов ОУНТ характерными зигзагообразнымиторцами. Большая часть ОУНТ типа зигзагов 
имеют полупроводниковую проводимость, а остальная часть - металлическую. Электронные 
структуры ОУНТ типа «зигзаг» (9,0) и (11,0) представлены на рисунках 7 и 8,соответственно. Как 
видно из зонных структур, ОУНТ (9,0) имеет металлическую проводимость, а (11,0) 
полупроводниковую с шириной запрещенной зоны порядка 1,25 эВ. 
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Рисунок 7 – Электронная структура ОУНТ  
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Таблица 1 –Структурные параметры ОУНТ 
 

Нано-
трубка 

Диаметр, нм 

Кол-во 
атомов в 
элем. 
ячейке 

Угол хиральности, 
градус 

Объем 
элем.ячейки, 
куб. ангстрем 

Минимум 
полной 
энергии, 
Хартри 

Ширина 
запре-
щенной 
зоны, эВ 

Тип «кресло» 
(11,11) 1,4980 44 30 2,45310 -1676,29 0 

Тип «хиральный» 
(4,2) 0,416 56 19,107 11,20799 -2132,54 1 
(12,3) 1,0808 84 10,893 6,4864 -3200,09 0 

Тип «зигзаг» 
(9,0) 0,7076 36 0 4,25258 -1371,33 0 
(11,0) 0,8648 44 0 4,24337 -1676,17 1,25 

 
Из расчетов минимума энергии, показанной в таблице 1, установлено, что наиболее 

стабильной структурой обладают хиральные одностенные углеродные нанотрубки, нежели типа 
«зигзаг» и «кресло». Также показано, что хотя идентичные по индексу хиральности нанотрубоки 
типа «кресло» (11,11) и типа «зигзаг» (11,0) имеют наиболее близкие значения минимума энергии 
и одинаковое количество атомов в элементарной ячейке, они различаются по диаметру, объему 
элементарной ячейки и углу хиральности и, следовательно, типами проводимости. 

Таким образом, на основе гибридного функционала becke 3-parameter lee-yang-parr (B3LYP) 
была изучена кристаллическая и электронная структура одностенных углеродных нанотрубок из 
первых принципов. Результаты расчетов хорошо согласуются с известными литературными 
данными и показывают, что проводимость ОУНТ зависит от хиральности. Структурные параметры 
ОУНТ и значения запрещенной зоны представлены в таблице 1. 

 
Заключение  
В данной работе были изучены структурные и электронные свойства одностенных углеродных 

нанотрубок «из первых принципов» методом функционала электронной плотности и приближения 
Хартри-Фока. На основе данного метода были проведены квантово-химические расчеты минимума 
энергии и ширины запрещенной зоны одностенных углеродных нанотрубок в зависимости от угла 
хиральности. Показано, что одностенные нанотрубоки имеют как металлическую, так и 
полупроводниковую проводимость. Из расчетов минимума энергии установлено, что наиболее 
стабильной структурой обладают хиральные одностенные углеродные нанотрубки, нежели типа 
«зигзаг» и «кресло». Показано, что хотя идентичные по индексу хиральности нанотрубоки типа 
«кресло» (11,11) и типа «зигзаг» (11,0) имеют наиболее близкие значения минимума энергии и 
одинаковое количество атомов в элементарной ячейке, они различаются по диаметру, объему 
элементарной ячейки и углу хиральности и, следовательно, типами проводимости. 

 
Данная работа выполнена в рамках проекта 0263/ПЦФ. 
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БІР ҚАБЫРҒАЛЫ КӨМІРТЕКТІ НАНОТҮТІКШЕЛЕРДІҢ ҚҰРЫЛЫМДЫҚ ЖƏНЕ 
ЭЛЕКТРОНДЫҚ ҚАСИЕТТЕРІН BECKE 3-PARAMETER LEE-YANG-PARR (B3LYP)  

ГИБРИД ФУНКЦИОНАЛЫ НЕГІЗІНДЕ ЗЕРТТЕУ 
 
Аннотация: Аталған жұмыс электрондық тығыздықтың функционалы жəне Хартри-Фок жуықталуы 

əдісмен бір қабырғалы көміртекті нанотүтікшелердің құрылымдық жəне электрондық қасиеттерін зерттеуге 
арналған. Аталған əдіс негізінде хираль бұрышына байланысты бір қабырғалы көміртекті нанотүтікшелердің 
минимум энергиясы жəне тыйым салынған аймақ ені квантты-химиялық есептеулері жүргізілді. Бір 
қабырғылы нанотүтікшелер металдық жəне жартылай өткізгіштік қасиетке ие екендігі көрсетілді. Минимум 
энергияны есептеу барысында «зигзаг» жəне «кресло» типіне қарағанда хиральды бір қабырғылы көміртекті 
нанотүтікшелер тұрақты құрылымға ие екендігі анықталды. «Кресло» (11,11) жəне «зигзаг» (11,0) типті 
нанотүтікшелердің хиральдық индексі, минимум энергиясының шамасы жəне элементар ұяшықтағы атомдар 
саны бірдей болғаны көрсетілсе де, олар диаметр, элементар ұяшықтың көлемі жіне хиральдылық бұры-
шымен өзгешеленеді, сəйкесінше өткізгіштік типі де өзгеше.  
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