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Влияние дефектов Стоуна-Уэльса на электрические характеристики 
одностенной углеродной нанотрубки (9,0) 

В рамках теории функционала плотности с применением метода неравновесных гриновских функций 
и в приближении локальной плотности исследованы электрические характеристики различных кон-
фигураций одностенной углеродной нанотрубки с дефектами Стоуна-Уэльса, возникающими при за-
калке высокой температурой или при облучении. Расчет реализован в программе Atomistix ToolKit 
with Virtual NanoLab. Рассчитаны эволюция спектра пропускания с увеличением напряжения смеще-
ния, плотность состояний, вольтамперные характеристики и дифференциальная проводимость рас-
сматриваемых наноструктур. Обнаружены особенности плотности электронных состояний дефектных 
углеродных нанотрубок при энергиях ~ 0,5 эВ и -1,92 эВ выше уровня Ферми, позволяющие иденти-
фицировать дефекты Стоуна-Уэльса. Эти же изменения наблюдаются в спектре пропускания рассмат-
риваемых наноструктур. Показано, что характер тока, протекающий через дефектные углеродные на-
нотрубки, зависит от протяженности дефектов Стоуна-Уэльса. Выявлено, что углеродная нанотрубка 
с двумя последовательно соединенными дефектами Стоуна-Уэльса при напряжении смещения ±2,6 В 
имеет отрицательную дифференциальную проводимость -170 мкСм. Полученные результаты могут 
быть полезными для расчетов новых перспективных электронных приборов наноэлектроники на ос-
нове углеродной нанотрубки. 
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характеристика, дифференциальная проводимость, функция (спектр) пропускания, туннелирование. 

 

Введение 

В настоящее время интенсивно исследуются электрические характеристики углеродных на-
нотрубок (УНТ) (см., напр., [1, 2] и цитируемые в них работы). Это вызвано необходимостью созда-
ния новых радиоматериалов с модифицированными свойствами и применения их в целях дальнейшей 
миниатюризации элементов микро- и наноэлектроники [3, 4]. В сочетании с хорошей электропровод-
ностью УНТ обладают такими уникальными свойствами, как сверхмалые размеры, полевая эмиссия, 
высокая химическая стабильность и способность присоединять к себе разнообразные химические ра-
дикалы, способствующие созданию перспективных электронных устройств передачи, преобразова-
ния и обработки информации. 

Известно, что дефекты гексагональной решетки углеродных наноматериалов, возникающие на 
стадии их получения или внедренные намеренно, оказывают существенное влияние на их электрофи-
зические свойства. Так, в работе [5] показано, что за счет изменения хиральности одностенной УНТ 
(ОУНТ), путем внедрения в ее структуру дефекта (пары пятиугольник – семиугольник), можно изме-
нить ее электронные свойства. Например, ОУНТ с хиральностью (8,0) является полупроводником 
с шириной запрещенной зоны 1,2 эВ, тогда как ОУНТ с хиральностью (7,1) выступает как полуме-
талл (с шириной запрещенной зоны, равной нулю). В работе [6] путем внедрения дефекта в структуру 
ОУНТ получены гетеропереходы полупроводник – полупроводник с различными значениями шири-
ны запрещенной зоны. Аналогичным образом можно получить сверхминиатюрные гетеропереходы 
полупроводник – металл. Такие переходы на основе УНТ применяются для разработки транзистора, 
а также солнечных элементов и сенсоров [7]. 

Одним из простейших топологических дефектов, имеющих место в углеродных наноматериалах, 
является дефект Стоуна-Уэльса (Stone-Wales, SW) [8]. Он формируется за счет простого поворота 
пары атомов углерода C-C на 90° (трансформация SW), в результате которого нарушается симметрия 
гексагональной решетки с появлением в ее структуре двух пятиугольных и двух семиугольных эле-
ментов. Такой дефект возникает при закалке на высокой температуре еще на стадии получения угле-
родного наноматериала или когда он подвергается облучению. 

В данной работе предпринята попытка с помощью компьютерного моделирования с применени-
ем программы Atomistix ToolKit with Virtual NanoLab определить электрические характеристики од-
ностенной углеродной нанотрубки (9,0) с дефектом Стоуна-Уэльса. 
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Рисунок 1. Форми

Геометрия исследуемой ОУ
приведена на рисунке 2 (а-д). (Для
чения A, B, C, D, E.) Длина элект
мой ОУНТ составляет ~41,2 Å. Ра
ляет ~20 Å. 
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кручивания с помощью 
th Virtual NanoLab. На 
нанотрубки из графена 
Стоуна-Уэльса были 

 

листа 

ефекта Стоуна-Уэльса 
аны буквенные обозна-
53 Å, а длина исследуе-
альная область) состав-

мой (по оси Z) (конфигу-
между собой продольных 
ерез гексагональный эле-

ОУНТ производилось в 
с применением метода 
ctions) в приближении 
рование электрических 
Virtual NanoLab [11]. 
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(Основные уравнения данного 
характеристики (ВАХ) нанотрубк
зывающего на фундаментальную с

  ,  L RI V V

где e — заряд электрона; h — по

ния; f(ε) — фермиевская функция

мана; ТR, TL — текущие темпера

электрода.  
Для описания межатомного 

использовался потенциал Brenner 

Результаты вычисления плотн
фектных ОУНТ представлены на 
где показано, что SW-дефекты п
Ферми, тогда как в графене без де
сы объясняется структурными неу
дефектов увеличиваются как шир
эта дефектная полоса оказывается
центрации в графеновой пленке. 

В нашем случае наблюдаетс
ОУНТ получены из SW-дефектно
с двумя слитыми продольными 
с интенсивностью 24 эВ-1, а в ОУ
дефектная полоса возникает пр
в структуре ОУНТ двух SW-дефе
лосы по энергии на 0,42 эВ с инт
ми DDOS B- и C-конфигур
с интенсивностями 162,5 эВ-1 и 70
гии -1,92 эВ, может быть полезной

В интервале энергии от ~ -1,4 
и E-конфигурациях пауза DOS нар

DDOS D-структуры отличает
ОУНТ двух связанных между соб
DOS 409,58 эВ-1, 198,25 эВ-1 и 116,

 

Рисунок 3. Плотно
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взаимодействия и оптимизации дефектных уг
[16], который хорошо описывает углеродные 

Описание и анализ результатов 
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рисунке 3. В работе [17] исследованы DOS гр
приводят к появлению дефектной полосы ~
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я полезной для идентификации SW-дефектов 

ся дефектная полоса вблизи энергии ~ 0,5 эВ
ого графенового листа путем скручивания. Де
SW-дефектами (конфигурация B) проявляет
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Эволюция функции (спектр
смещения 0 В; 0,1 В; 0,2 В; 0,4 В …
в виде появления дефектной пол
графеновой структуры при тех же

    1 22T D U        (здесь 

[18]. С увеличением напряжения 
убывает (рис. 4). 

 

а) 

в) 

Рисунок 4. Эволюция спектра
напряжения смещения Vbias (0÷

Результаты моделирования в
приведены на рисунке 5. Введ
к образованию B-, C-, E-конфигур
мость углеродного материала. В д
дается нулевой ток, далее ток мон

Влияние дефектов Стоуна-Уэльса на электри

а) пропускания SW-дефектной ОУНТ с уве
… 2 В представлена на рисунке 4 (а-д). Как ви
осы также проявляются и в спектре пропуск
е значениях энергии, так как эти величины пр
U  — самосогласованный потенциал,   — 

смещения интенсивность спектра пропускани

б) 

 
г) 

 
д)

 пропускания SW-дефектной углеродной нанотруб
÷2 В) (спектры соответствуют структурам, представ

вольтамперных характеристик и дифференци
дение в структуру ОУНТ дефектов Стоуна
раций, радикально не изменяет ВАХ и диффер
данных структурах в интервале напряжений от
отонно растет (рис. 5 а). 
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бки с увеличением  
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При наличии двух связанных
наблюдается совсем другое повед
значения 15 мкА, далее наблюдае
при Vbias = 2,3 В. В интервале Vbias 

Особенности ВАХ рассмотре
ференциальной проводимости (ри
ренциальную проводимость нано
ния. 

 

a) 

Рисунок 5. Вольтамперны
(буквенные обозначения

сравнения кривые 

Дифференциальная проводи
135 мкСм при Vbias ≈ 2,2÷2,3 В со
dI/dV-спектр принимает нулевое з

dI/dV-Характеристики B- и C
мума (рис. 5 б). Максимумы дифф
проявляются при Vbias ≈ 2,5 В; 115
Vbias ≈ 0,7 В, соответственно. А м
10 мкСм и 30 мкСм — при нулево

Дифференциальная проводим
наличием трех минимумов: -170
Vbias ≈ 0,6 В и двух выраженных м
значении напряжения смещения. 

На наш взгляд, сходство эле
конфигураций ОУНТ связано с р
ляет собой два отдельных SW-де
низких температурах основным м
подбарьерное туннелирование. В 
ночными SW-дефектами, квазич
ОУНТ с параллельно расположен
та.  

Такая же картина наблюдает
SW-дефектов в B-конфигурации 
Полагаем, что длина прыжка ква
мых структурах. 

Протяженность дефекта D-к
ненных SW-дефектов, по оси Z с
шает электрические характеристи
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х между собой продольных SW-дефектов (кон
дение ВАХ. В интервале напряжений 0÷0,3 В
ется медленное квазилинейное нарастание вел
≈ 2,3÷2,8 В наблюдается падение тока от 70 м
енных углеродных нанотрубок отчетливо про
ис. 5 б). Из-за симметричности dI/dV-спектро
структур только при положительных значени

б) 

ые и dI/dV-характеристики SW-дефектных графено
я соответствуют структуре, показанной на рис. 3). Д
дифференциальной проводимости смещены по оси

имость A- и E-структур схожа и имеет мак
оответственно, а при околонулевом значении 
значение.  
C-конфигураций схожие, имеют три локальны
ференциальной проводимости этих структур, 
5 мкСм и 130 мкСм — при Vbias ≈ 1,5 В; 90 мк
минимумы, 70 мкСм, 100 мкСм, наблюдают
ом значении напряжения смещения. 
мость E-конфигурации сильно отличается от 

0 мкСм при Vbias ≈ 2,6 В, 25 мкСм при Vbias 
максимумов: 50 мкСм при Vbias ≈ 2 В и 66 мк

ектрических характеристик А- и Е-конфигур
азмерами образуемых SW-дефектов. Дефект 
ефекта без слияния с размерами 7,1 Å × 4,92
механизмом электронного транспорта в ОУН
таком случае вероятность преодоления барьер
частицами велика, вследствие чего электрич
нными SW-дефектами напоминают характерис

тся между характеристиками B- и С-конфиг
составляет 5,42 Å × 10,96 Å, а в С-конфигур
азичастиц позволяет преодолеть дефектный б

онфигурации, существующего в виде двух п
оставляет 15,63 Å. Наличие в решетке протяж
ики ОУНТ. Это объясняет уменьшение тока в
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нфигурация D) в ОУНТ 
В ток быстро растет до 
личины тока до 70 мкА 
мкА до нуля. 
оявляются и в их диф-
ов рассмотрим диффе-
иях напряжения смеще-

овых структур  
Для удобства  
и dI/dV 

ксимумы 150 мкСм и 
напряжения смещения 

ых максимума и мини-
100 мкСм и 120 мкСм, 
кСм и 88 мкСм — при 
тся при Vbias ≈ 1,9÷2 В; 

предыдущих структур 
≈ 1,8 В; 10 мкСм при 
кСм при околонулевом 

раций, а также B- и С-
Е-структуры представ-

2 Å. Известно, что при 
НТ явяляется квантовое 
ра, образованного оди-
ческие характеристики 
стику ОУНТ без дефек-

ураций ОУНТ. Размер 
ации – 12,3 Å × 7,1 Å. 
барьер в рассматривае-

последовательно соеди-
женного дефекта ухуд-
в D-структуре в интер-

Ре
по
зи
то
ри
й К
ар
ГУ



Влияние дефектов Стоуна-Уэльса на электрические характеристики… 

Серия «Физика». № 2(90)/2018 31 

вале напряжений 2,3÷2,8 В (рис. 5 а). Отметим, что проводимость в такой структуре на порядок ниже, 
чем в других (рис. 5 б). 

Подобные изменения I(V), dI/dV-характеристик следует учесть при расчетах электронных прибо-
ров на основе углеродных наноматериалов, так как не всегда удается получить идеальные одностен-
ные углеродные нанотрубки. 

Выводы 

Таким образом, в данной работе в рамках теории функционала плотности модельно исследованы 
основные электрические характеристики (плотность состояний, ВАХ, дифференциальная проводи-
мость) SW-дефектных ОУНТ. Обнаружены особенности плотности состояний ОУНТ в виде появле-
ния дефектной полосы ~ 0,5 эВ и ~ -1,9 эВ выше уровня Ферми, идентифицирующие присутствие де-
фектов Стоуна-Уэльса и характеризующие их концентрацию в подобных структурах. Показано, что 
транспортный ток SW-дефектных ОУНТ зависит от протяженности продольных дефектов. Выявлено, 
что на электрических характеристиках ОУНТ с двумя последовательно соединенными SW-дефектами 
(D-конфигурация) при напряжении смещения ±2,6 В появляется участок отрицательной дифференци-
альной проводимости. Полученные результаты могут быть полезными для расчетов новых перспек-
тивных электронных приборов наноэлектроники на основе УНТ. 
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Д.М. Сергеев 

Бірқабырғалы (9,0) көміртекті нанотүтікшелердің электрлік  
сипаттамаларына Стоун-Уэльс ақауларының əсері 

Мақалада функционалдық электрондық тығыздық теориясы аясында тепе-теңсіз Грин функциялары 
əдісі мен локалды тығыздықтық жуықтауды қолдану арқылы жоғары температуралы шынығудан 
немесе сəулеленуден пайда болған Стоун-Уэльс ақаулары бар бірқабырғалы көміртекті 
нанотүтікшелердің əртүрлі конфигурацияларының электрлік сипаттамалары зерттелді. Есептеу 
Atomistix ToolKit with Virtual NanoLab бағдарламасында жүзеге асырылды. Қарастырылып отырған 
наноқұрылымдардың ығысу кернеуінің көбейгендегі өткізу спектрінің эволюциясы, күй тығыздығы, 
вольтамперлік сипаттамалары мен дифференциалдық өткізгіштігі есептелінді. Стоун-Уэльс ақауларын 
анықтауға болатын ақаулы көміртекті нанотүтікшелердің электрондық күй тығыздығының 
ерекшеліктері Ферми деңгейінен жоғары ~ 0,5 эВ жəне -1,92 эВ энергияларында байқалады. Бұл 
өзгерістер наноқұрылымдардың өткізу спектрінде де орын алады. Ақаулы көміртекті нанотүтікшелер 
арқылы өтетін ток сипаты Стоун-Уэльс ақауларының кеңейтіміне байланысты екендігі көрсетілді. 
Ығысу кернеуі ±2,6 В болғанда екі тізбектей байланысқан Стоун-Уэльс ақаулары бар көміртекті 
нанотүтікшелерде -170 мкСм теріс дифференциалдық өткізгіштігі пайда болатындығы анықталды. 
Алынған нəтижелер көміртекті нанотүтікшелер негізіндегі наноэлектрониканың жаңа перспективті 
электрондық аспаптарын есептеуде пайдалы болуы мүмкін. 

Кілт сөздер: көміртекті нанотүтікше, Стоун-Уэльс ақаулары, күй тығыздығы, вольтамперлік 
сипаттамалар, дифференциалдық өткізгіштік, өткізу қызметі (спектрі), туннельдеу. 

 

D.M. Sergeyev 

Effect of Stone-Wales defects on electrical characteristics  
of a single-walled carbon nanotube (9.0) 

In the framework of the density functional theory, using the method of nonequilibrium Green's functions and 
in the local density approximation, the electrical characteristics of various configurations of a single-walled 
carbon nanotube with Stone-Wales defects arising during high-temperature tempering or irradiation are stud-
ied. The calculation is implemented in the Atomistix ToolKit with Virtual NanoLab. The evolution of the 
transmission spectrum with an increase in the bias voltage, the density of states, the current-voltage character-
istics, and the differential conductivity of the nanostructures under consideration are calculated. Specific fea-
tures of the density of electronic states of defective carbon nanotubes at energies of ~ 0.5 eV and -1.92 eV 
above the Fermi level are revealed, which allow one to identify Stone-Wales defects. The same changes are 
observed in the transmission spectrum of the nanostructures under consideration. It is shown that the nature of 
the current flowing through defective carbon nanotubes depends on the extent of the Stone-Wales defects. It 
was found that a carbon nanotube with two consecutively connected Stone-Wales defects at a bias voltage of 
± 2.6 V has a negative differential conductivity of -170 μS. The obtained results can be useful for calculations 
of new promising electronic devices of nanoelectronics based on a carbon nanotube. 

Keywords: carbon nanotube, Stone-Wales defect, state density, current-voltage characteristic, differential 
conductivity, transmission function (spectrum), tunneling. 
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