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摘　要：本研究结合密度泛函第一性原理和形变势理论，计算不同管径的扶手椅型（n = 3-8）和锯齿型（n = 4-9）C0.5/（BN）0.5异质结单

壁纳米管的载流子迁移率。通过系统计算弹性模量、载流子有效质量及形变势常数等关键参数，揭示了管径与手性对迁移行为的调控规律。

结果表明，C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管的弹性模量范围为 15.98~56.78×10⁻⁸ J/m，有效质量可调范围在 0.16~0.98 m0，形变势常数变化显著

（0.28~8.04 eV）. 迁移率预测显示，电子和空穴迁移率均呈现强烈的管径依赖特性，最高电子迁移率出现在锯齿型（5，0），达到 193414 cm2/Vs，空穴

最高迁移率亦在同管型达 35372 cm2/Vs；扶手椅型纳米管中，（3，3）和（8，8）分别表现出较高的电子（2371 cm2/Vs）和空穴迁移率（717 cm2/Vs）. 
通过系统评估 12 种不同手性纳米管的电学性能，证实 C/BN 异质结可有效协同带隙调控与高迁移输运特性，为设计新一代高性能纳米电子器

件提供了可靠的理论依据和材料候选体系。
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随着摩尔定律逐渐逼近物理极限，传统硅基半导体器件的特征尺寸缩减面临前所未有的挑战，纳米电

子学正成为后摩尔时代技术发展的核心驱动力［1-2］。在纳米尺度电子器件中，载流子迁移率作为衡量半导体

材料电荷输运能力的基本物理参数，直接决定器件的工作频率、功耗特性、响应速度和功率转换效率［3-4］。高

载流子迁移率不仅是实现高性能场效应晶体管、高速逻辑电路和高效光电器件的前提条件，更是推动纳米

电子器件向更高集成度、更低功耗方向发展的关键因素［5-6］。因此，对载流子输运机制的理论理解和精确预

测已成为材料设计和器件优化的核心科学问题。

一维纳米管结构因其独特的几何约束效应和量子输运特性，在高性能纳米电子器件中展现出巨大的应

用潜力［7-8］。实验测量表明，碳纳米管（CNTs）作为最具代表性的一维纳米材料，半导体性单壁碳纳米管的载

流子迁移率已被证实高达~80000 cm²/Vs，在长沟道器件中甚至可以达到场效应迁移率 79000 cm²/Vs 和本征

迁移率>100000 cm²/Vs［9］，远超传统半导体材料［10］。然而，CNTs 的电子特性高度依赖于手性指数（n，m），可

能呈现金属性或半导体性，且现有制备方法难以实现管径与类型的精确控制，导致产品中金属性和半导体

性纳米管混杂［11-12］。氮化硼纳米管（BNNTs）作为 CNTs 的等电子体类似物，具有优异的化学稳定性、热稳定

性和机械强度［13-15］。与 CNTs 显著不同的是，BNNTs 是带隙约 5.9 eV 的电绝缘体，其电子特性与管几何结构

基本无关，故其成为理想的绝缘材料。由于极化的 B-N 键，BNNTs 表现为电绝缘体和光学透明材料，室温载

流子迁移率极低，几乎表现为绝缘体行为［16-17］。因此，近期的综合研究提出了应变调控［18］、化学掺杂［19］、表面

功能化［20］等策略来调节 BNNTs 的带隙，以此改变其电子特性，但这些方法往往以牺牲材料结构完整性和载

流子迁移率为代价。

为克服单一组分纳米管的固有局限性，异质结构工程成为当前纳米材料设计的前沿方向［21-23］。早期理
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论研究表明，C 和 BN 片段在纳米管中的周期性交替会在能谱中产生窄的“迷你带”（mini-zones）［12］。所谓“迷

你带”是指，由于周期性异质结构导致的能带分裂和重构，在原本连续的导带或价带中形成的局域能带结

构。这种“迷你带”的形成有助于调控电子态密度和载流子输运特性，为纳米电子器件提供新的调控自由

度。已有研究主要集中在两种构型 ,即轴向分段异质结（Ck/（BN）q）和径向混合异质结（Cx/（BN）{1-x}）
［24-25］. 

C0.5/（BN）0.5异质结构作为径向混合异质结的典型代表，其带隙可在 0~1.854 eV 范围内调控，有效填补 CNTs 和

BNNTs 之间的带隙空白［26］。

基于上述科学问题和技术需求，文章提出基于第一性原理的计算模型，结合形变势理论与有效质量近

似，对扶手椅型和锯齿型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管的载流子迁移率进行预测。不仅为理解一维异质结

纳米管的载流子输运机制提供了重要的理论基础，更为设计具有可调载流子迁移率的新型纳米电子材料开

辟了新路径，对推动一维纳米材料在高性能场效应晶体管、光电探测器、太阳能电池等领域的应用具有重要

科学意义和实际价值。

1 计算方法

1.1 形变势模型

本研究中，密度泛函理论（Density Functional Theory）的第一性原理计算在 VASP 软件包（Vienna Ab initio 
Simulation Package）中完成［27］。采用广义梯度近似（Generalized Gradient Approximation）下的 Perdu-Burke-
Ernzerhof（PBE）［28］泛函描述电子间的交换关联能。沿着 b 和 c 轴方向设置超过 15Å 的真空层厚度以屏蔽相

邻原子间的相互作用。所有计算的平面波截断能量设置为 520 eV. 采用布里渊区中的 10×1×1 K 点网格进行

结构优化，电子步长和力的收敛阈值分别设置为 10-6 eV 和 0.01 eV/Å. 以往研究声子散射主要采用多带玻尔

兹曼方法，包括声学声子散射和光学声子散射。文章则采用形变势理论模型，即只考虑基于形变势理论的

纵向声学声子散射，来研究扶手椅型和锯齿型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管的载流子迁移率。Bardeen 等

人［29］在假设电子被声学声子散射时其能量变化与形变成正比的前提下，推导出本征载流子迁移率 μ的解析

表达式。随后，Beleznay 等人［30］在一维情况下重新推导迁移率的公式，得出如下形式

μ = e-τ
m* = eℏ2C

( )2πkBT 1 2
||m* 3 2
E21

（1）

其中，
-τ表示声学声子平均散射弛豫时间，公式为

-τ = ℏ2C ( )2πm*kBT
1 2
E21；m* 表示电荷的有效质量，定义为

m* = ℏ2[ ]∂2E ( )k ∂2k
-1
| k=0，通过拟合导带底或价带顶附近的能量来计算。其中，E ( )k 为在价带顶 （VBM，对

应空穴）或导带底（CBM，对应电子） 附近的能量色散关系，k为波矢量。弹性模量C = ( )∂2Etotal ∂ε2 L0，其中，

Etotal 为总能量变化，ε = ( )L - L0 L0 为单轴应变量，应变 ε定义为长度变化量与初始长度比值，形变势常数

E1 = dEedge dε，通过拟合能带边缘随形变一次函数得到。T设置为 300 K. 尽管式（1）中的所有物理量均通过

第一性原理计算获得，但这只是对完整玻尔兹曼输运方程的一种简化处理方法，该方法已被应用于石墨烯

纳米带［31］的研究中。

2 计算结果及分析

2.1 能带结构

文章计算扶手椅型和锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管的能带结构（图 1、图 2）。计算结果表明，随着

管径变大，扶手椅型（n，n）逐渐呈现金属性导体的零带隙结构，并明显保留了狄拉克锥特征。锯齿型（n，0）
除个别少数外，呈现禁带结构特征，表明异质结能够有效打开非扶手椅型金属性 SWCNTs 的带隙。这一带

隙调控范围与已有实验和理论研究结果［25］基本一致，表明该结构的电子特性具备较好的可调性，为后续器

件应用提供了可行性基础。同时可以看出，扶手椅型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管价带顶（VBM）和导带底

（CBM）均位于Γ点与X点之间，锯齿型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管价带顶（VBM）和导带底（CBM）均位于

Γ点附近。在无应变条件下，计算得到的带隙可在 0~1.854 eV 调控，与文献报道的值符合较好。锯齿型

C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管的能带间隙均大于 1 eV，显示出在下一代电子器件中潜在的应用前景，更符合

实验结果和实际应用的需求。
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图 1 扶手椅型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管（3，3）（4，4）（5，5）（6，6）（7，7）（8，8）沿着 Γ→X 方向的能带结构

（注：CB和VB分别代表导带和价带）
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图 2 锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管（4，0）（5，0）（6，0）（7，0）（8，0）（9，0）沿着 Γ→X 方向的能带结构

（注：CB和VB分别代表导带和价带）

2.2 形变势模型计算迁移率

弹性模量由总能量关于单轴形变的二阶导数所得到的曲率进行估算。为计算弹性模量，对扶手椅型和

锯齿型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管在轴向方向上进行压缩和拉伸。在评估其弹性时，所有原子位置均被

充分弛豫。首先计算无应变的结构，接着在小于 5% 的应变范围内，以 1% 的应变百分比为单位逐步施加应

变（图 3、图 4）。图中清楚地显示了形变能随应变变化呈现出抛物线的形式，类似于由胡克定律在宏观弹簧

体系中导出的抛物线势能。值得注意的是，相同的应变会在具有较大管径的单壁纳米管中引起更高的形变

能量。这是由于在结构中，压缩/拉伸更多的 C-C 键所需能量的叠加效应。扶手椅型和锯齿型 C0.5/（BN）0.5异

质结单壁纳米管拉伸模量分别如图 5（a）和图 6（a）所示，从中可以更直观地看出，随着管径的变大，纳米管的

弹性模量增大。

接下来，从能带结构的形状出发，分别计算扶手椅型和锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管的电子和空

穴的有效质量。对导带底和价带顶的能量E（k）与 k点的关系分别进行曲线拟合，从而得到电子和空穴的

有效质量me
*和mh

*（图 5（b）、图 6（b））. 通常，电子的有效质量小于空穴的有效质量，如图 6（b）所示的锯齿
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型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管的电子和空穴有效质量的变化规律。图 5（b）中扶手椅型 C0.5/（BN）0.5异质结

单壁纳米管中除（3，3）和（6，6），其余均发生电子的有效质量比空穴大的现象，此类波动可能与纳米管的曲

率效应有关。

计算沿着周期方向施加单轴应力时，在 0.01% 的幺正变形范围内的能带结构，得到了两条与费米能级处

能量变化相关系数＞0.999 的直线，由直线斜率分别得到导带和价带的形变势常数Ec和Ev. 图 5（c）和图 6（c）
为扶手椅型和锯齿型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管导带和价带的形变势常数Ec和Ev. 能够得出，扶手椅型

C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管 VBM 和 CBM 随着管径的增大，整体呈先增加后减少的趋势。锯齿型 C0.5/（BN）0.5
异质结单壁纳米管 VBM 在（6，0）急剧上升，随后下降并再次上升，而 CBM 变化较小，但仍有一定的峰值。这

表明，整体结构的形变势常数随着管径变化而变化显著。

将计算得到的电子和空穴的有效质量me
*和mh

*、弹性模量C以及导带和价带的形变势常数Ec和Ev，由此

计算出的室温下（300 k）电子和空穴的迁移率μe和μh都列于表 1、表 2 中。同样地，在图 5（d）和图 6（d）中可以

看到扶手椅型和锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管电子和空穴的迁移率μe和μh随管径的变化。
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图 3 压缩与拉伸下，6 种扶手椅型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管的形变能

（注：未形变时能量设为零）
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图 4 压缩与拉伸下，6 种锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管的形变能

（注：未形变时能量设为零）
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图 5 六种扶手椅型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管弹性模量 C（a）、电子和空穴的有效质量|m*|（b）、导带和价带的形变势常数 Ec和 Ev（c）
以及电子和空穴的迁移率 μe和 μh（d）
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图 6 六种锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管弹性模量 C（a）、电子和空穴的有效质量|m*|（b）、导带和价带的形变势常数 Ec和 Ev（c）
以及电子和空穴的迁移率 μe和 μh（d）

54



李鑫怡，等：基于第一性原理的扶手椅型和锯齿型C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管载流子迁移率研究

表 1 室温下（300 K），6 种扶手椅型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管电子和空穴的有效质量 me
*和 mh

*、

弹性模量 C、导带和价带的形变势常数 Ec和 Ev以及电子和空穴的迁移率 μe和 μh

（n，n）

33
44
55
66
77
88

me
*

（m0）

0.23
0.60
0.49
0.38
0.52
0.41

mh
*

（m0）

0.30
0.48
0.41
0.50
0.32
0.34

C（10-8J/m）

20.17
27.52
34.82
42.11
49.55
56.78

Ec（eV）

1.93
4.24
4.14
3.94
5.01
4.95

Ev（eV）

3.00
5.15
4.84
5.08
4.22
4.37

μe（
 cm2/Vs）
2371

162
293
566
256
431

μh（cm2/Vs）
670
154
277
225
763
717

表 2 室温下（300 K），6 种锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管电子和空穴的有效质量 me
*和 mh

*、

弹性模量 C、导带和价带的形变势常数 Ec和 Ev以及电子和空穴的迁移率 μe和 μh

（n，0）
40
50
60
70
80
90

me
*

（m0）

0.54
0.16
0.26
0.24
0.36
0.25

mh
*

（m0）

0.98
0.22
0.45
0.34
0.37
0.77

C（10-8J/m）

15.98
20.12
24.14
28.58
32.27
36.97

Ec（eV）

2.61
0.28
0.69
0.88
1.83
0.79

Ev（eV）

4.08
0.52
7.57
1.42
4.82
8.04

μe（cm2/Vs）
291

193414
18194
15178

2158
23840

μh（cm2/Vs）
48

35372
68

3524
298
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从表 1 和表 2 可以看出，C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管的载流子迁移率表现出对手性结构和管径的强烈

依赖性，这一现象源于其内在的电子结构和电-声子耦合机制的差异。

首先，从有效质量来看，扶手椅型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管中电子与空穴的有效质量整体分布在

0.2~0.6 m0范围内，随管径变化较为平缓。这说明扶手椅型能带结构对几何尺寸的敏感性相对较低。然而在

锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管中，电子有效质量的变化更为显著。例如，当（5，0）时，me
*降至 0.16 m0，

显著小于扶手椅型对应值。这种差异表明，锯齿型纳米管在特定手性下能够实现更强的能带色散效应，从

而为高迁移率输运提供了可能。

其次，弹性模量C在两类纳米管中均随着管径的增加而单调上升。例如，在扶手椅型 C0.5/（BN）0.5异质结

单壁纳米管中，C从 20.17 × 10-8 J/m 增至 56.78 × 10-8 J/m，在锯齿型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管中则由

15.98 × 10-8 J/m 增至 36.97 × 10-8 J/m. 这说明无论手性如何，几何尺寸的增加均会增强纳米管的机械刚度，

使其更具结构稳定性。

进一步对比形变势常数可以发现，扶手椅型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管的Ec和Ev基本稳定在 4~5 eV
范围内，仅在小直径（3，3）时，Ec显著降低至 1.93 eV. 相较之下，锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管的形变

势常数波动更大，例如，（5，0）Ec和Ev分别降至 0.28 eV 和 0.52 eV，而在大直径（9，0）时则增至约 9 eV. 这种强

烈的波动说明，锯齿型纳米管对手性与管径的依赖性更强，其输运特性更易于通过结构调控实现优化。

在迁移率方面，扶手椅型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管中电子迁移率整体高于空穴迁移率。例如，

（3，3）的电子迁移率可达 2371 cm2/Vs，而空穴仅为 670 cm2/Vs. 这表明在扶手椅型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米

管中，电子主导的输运更具优势。但其整体迁移率水平仅在百至千量级，限制了其在高性能电子器件中的

潜力。相比之下，锯齿型 C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管的迁移率在某些结构中可提升数个数量级。例如，

（5，0）的空穴迁移率具有 35372 cm2/Vs 的最大值，电子迁移率具有 193414 cm2/Vs 的最大值，与单壁碳纳米管

（120000 cm2/Vs）［3］的数量级相同，如此巨大的提升主要源于其较小的有效质量和低形变势常数。这表明在

适当的管径下，锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管能够远超扶手椅型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁的输运性能。

需要指出的是，由于形变势理论未考虑光学声子散射、杂质散射等复杂输运机制，因此文章得到的迁移率应
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被视为理论极限值或趋势性参考，而非对实验测量值的精确预测。

3 结论

文章通过第一性原理计算，结合形变势理论，对扶手椅型和锯齿型 C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管的载流

子迁移率进行研究。研究结果表明，该类异质结单壁纳米管具有较为优越的电学性能，尤其在锯齿型单壁

纳米管中，电子迁移率高达 193414 cm2/Vs，空穴迁移率达到 35372 cm2/Vs. 在特定结构下计算得到的结果显

示，C0.5/（BN）0.5 异质结单壁纳米管的载流子迁移率有望达到与高性能 CNTs 相当甚至略高的水平，显示出优

异的输运潜力。这一结果表明，异质结纳米管通过适当的结构设计和尺寸调控可以显著提高载流子的迁移

率，从而为新型纳米电子器件的设计提供重要的理论支持。

文章进一步分析揭示了管径、手性和形变势对迁移率具有显著影响，其中特定手性的锯齿型 C0.5/（BN）0.5
异质结单壁纳米管因具有较低的有效质量和形变势常数，表现出更强的载流子输运能力。此外，随着管径

增大，纳米管的弹性模量升高，机械刚性增强，结构稳定性得到改善，为其在器件中的应用奠定了基础。

综上所述，C0.5/（BN）0.5异质结单壁纳米管展现出可调带隙和高迁移率等优异的电学特性，融合了碳管与

氮化硼管的材料优势，在未来纳米电子器件中具有广阔的应用前景。本研究为基于低维异质结构的高性能

电子器件的设计与实现提供了坚实的理论支撑。
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First-principles Study of Carrier Mobility in Armchair and Zigzag C0.5/（BN）0.5 
Heterojunction Single-walled Nanotubes

LI Xin-yi，GUO Yu-ru，LU Jun-zhe*

（Xinjiang Key Laboratory of Luminescence Minerals and Functional Materials，School of Physics and Electronic 
Engineering，Xinjiang Normal University，Urumqi，Xinjiang，830054，China）

Abstract：This work investigates the carrier mobility of armchair（n = 3-8）and zigzag（n = 4-9）C0.5/（BN）0.5 
heterojunction single-walled nanotubes based on density functional theory combined with deformation potential 
theory. Key transport-related parameters，including elastic modulus，carrier effective mass，and deformation 
potential constant，are systematically evaluated to uncover the effects of tube diameter and chirality on charge 
transport. Research results showed that，the calculated elastic modulus spans 15.98~56.78 × 10-8 J/m，with tunable 
effective masses in the range of 0.16~0.98 m0，accompanied by pronounced variations in deformation potential 
constants （0.28~8.04 eV）.Mobility analysis reveals a pronounced diameter dependence：the zigzag （5，0） nanotube 
achieves the highest electron and hole mobilities of 193414 cm2/Vs and 35372 cm2/Vs，respectively. In the armchair 
family，（3，3） and （8，8） nanotubes exhibit superior electron （2371 cm2/Vs） and hole （717 cm2/Vs） mobilities. 
Through a comprehensive comparison of 12 chiral configurations，results demonstrate that C/BN heterojunctions 
enable cooperative bandgap engineering and high-mobility charge transport，offering both theoretical insight and 
promising material platforms for next-generation high-performance nanoelectronic devices.

Keywords：Heterojunction nanotubes；Carrier mobility；Deformation potential theory；First-principles calculations
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