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E。一 一 E。， 

其中 E 是铋纳米 管 的总 能 ，n是 原子 个数 ， 是 

无限大铋层 中单个 原子 的总能．从 图可见 应变 能与 
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1／R 具有线性关 系 ，符 合经典 力 学应 变规 律．铋 纳 

米 管的应变能要 比碳纳米 管 的应 变能 小 ，这 说 明铋 

纳米 管可 以在 自然界 中稳定存 在． 

(b) (c) (d) 

0鼗0 
图 2 (a)，(b)为 Bi(12，O)的侧视 图和轴 视 图 ；(c)和 (d)为 Bi(6，6)的侧 视 图 和轴视 图 

图 3 铋纳 米 管单 位原 子 应变 能 随 1／R。变 化 曲线 

计算表 明含六角形 原胞 的铋层 具 有金属 性 ，且 

导带 和价 带在 I1点 简 并．在 铋层 卷 曲成 纳 米 管 时 ， 

沿管周上 的波矢将 出现量子化 而只能取 一些 分立 的 

值 ，因而铋纳米管 的倒 空 间是一 些分 立 的线 ．但 是 

其 中必 有 一 条 能 通 过 I1点 ．根 据 折 叠 键 理 论 分 

析[8]，此时 的铋 纳米 管应该 是 金属 性 的．这 和对 碳 

纳米管理论 预期 的情形 是不一 样 的．石 墨层 也具 有 

金属性 ，但它的导带 和价带 只在 K点 简并 ，因而 碳 

纳米管 的分 立的波矢并 不总能通 过 K 点 ，这就 导致 

了不 同旋 度 的碳 纳米 管 或 为 金 属 性 ，或 为 半 导 体 

性．但第一原理的能带计算表明 Bi(n，0)，n∈E8， 

123都有一个 0．7 eV左右 的能 隙，具体列在表 1 

中．可见铋纳米管 具有 半 导体性 ，且 不 同半 径铋 纳 

米管 的能隙 比较稳定 ．铋纳 米管 的这 种 电学 特性 将 

在未来的纳米电子学中具有运用价值．X．Blas~等 

人从理 论上 预 言 BN 纳米 管 也 具有 比较稳 定 的能 

隙[g]，即不 管其直径 和螺旋 度 是 否 为多层 管 ，能 隙 

都为 5．5eV 左 右 ，因而 NB纳 米 管 实 际 上是 绝 缘 

的．而纳米管是 一种典 型 的半 导体 型纳 米管 ，并且 

已经 从 实验上合成 出来 了 ，因而铋 纳米管具有更 明 

确 的应 用前景． 

表 1 铋 纳 米 管的 能 隙 

总之 ，本文应 用局域密度 泛 函和超 软赝 势 的方 

法对新 近实验上合 成的铋纳米 管的稳定性 和 电子 性 

质进行 了研究 ，发 现铋纳米 管在很 小 的尺寸 就可 能 

稳定存 在 ，且 其能 隙在 0．7—0．8 eV 之间 ，是 一 种 

半导体 型材料．铋 纳米管 的这种 电学特 性是 由卷成 

它 的铋层 的能带结构 造成 的 ，因而铋纳 米管将 在很 

大 的尺 寸 范 围 内 呈 现 半 导 体 特 性 ，且 能 隙 都 在 

0．7 eV左右 ，这 与 BN 纳米 管 有相 似之 处 ，不 同处 

是 BN纳米 管为绝缘 体 ，其 电学性 质不 如铋 纳米管 

丰 富．最近 的实验 用掺杂 的碳纳 米管做 出 了逻辑 线 

路[1 ，预示 了纳米 电子 学 的 到来 ，铋 纳米 管本 身 就 

是半 导体 的，我们 预期对铋 纳米 管进 行掺 杂也能 改 

变其 电学性质 ，因而铋纳米 管也 是将 来纳米 电子 学 

的一 种重要材料 ． 
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Abstract：A first principle molecular dynamics with density functional theory and ultra—soft pseudopoten— 

tial has been performed on the bism uth nanotubes． The strain energies are found to follow the classical 

1／R strain law．The bismuth nanotubes are expected as semi—conductor with the band gaps around 0．7一 

O．8 eV． 
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