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1. GIOI THIEU

Su pht trién ctia nganh cong nghé vi sir 1f trong nhitng ndm gan day doi hoi phai san xuat
céc linh kién dién tir cuc nhé vdi cac cAu tric & thang nand mét. Vao nam 1991, Iijima [1, 2] d&
tinh c& phét hién ra 6ng nano céc bon (CNT), va ngay sau d6 CNT di thu hiit sy chi ¥ cua cic
nha nghién ctru béi céc tinh chit co 1f ndi troi. CNT thé hién cdc tinh chat co hoc siéu viét, nhu
tinh dan hdi va do bén cao, c6 mat do khéi luong thip, va c6 kha ning ung dung trong cic vat
liéu hdn hop va céc hé co hoc khac [3, 4]. CNT c6 tinh chét dién doc ddo, va c6 thé sir dung cho
thiét bi dién tir nand nhu cdc béng ban dan & thang nand [5].

Gan day, mot sb tac gia dd tap trung vao nghién ctru anh hudng cia bién dang co hoc dén
tinh chét dién cia CNT. Tombler [6] dd nghién ctru sy bién ddi ciia d6 dan dién cho CNT don
16p do bi udn cong co hoc, Rochefort [7] dd nghién ctru tinh chét dién cia CNT dudi bién dang
xo&n, Umeno [8] da tap trung vao nghién ctru cdc CNT dudi bién dang kéo doc tryc. Tuy nhién
cdc két qua chua dugc ro rang, dac biét 1a truong hop 6ng chiu bién dang doc truc.

Trong nghién ciru ndy, trong tim tap trung vao sy thay ddi tinh dan dién cia CNT dudi
bién dang kéo doc truc. M6 phong dong luc hoc phan tir [9, 10] Kkét hop véi giai thuat FIRE (Fast
Inertial Relaxation Engine) [11] dugc sir dung dé x4c dinh vi trf can b;"mg ctia CNT. Tinh dan
dién cta CNT thé hién qua ning lugng viing cam E, xac dinh qua phép gan diing lién két manh
(Tight-binding Approximations) [12, 13] dugc khéo sat.

2. CAU TRUC HINH HQC CUA ONG NANO CAC BON
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CAu tric hinh hoc cua mdt CNT c¢6 thé hinh dung nhu 1a mot 16p graphite (hinh 1a) cé do
day mot nguyén tir dugc cudn tron lai thanh mdt hinh try lién voi duong kinh nand mét (hinh
1b). CNT duoc biéu dién qua vector chiral C, [14] nho cip chi sb (m,n) .Céc sb nguyén m va n 1a
s& vector don vi doc theo hai hudng trong ludi tinh thé hinh t6 ong ciia graphite (hinh 1a).

C,=ma, +na, =(m,n) (1)

vO1 a; va a, la hai vector co s& cua ludi tinh thé. Puong kinh d va géc chiral @ cia CNT duoc
cho béi cong thirc:
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O day a 1a d6 dai lién két giita hai nguyén tir gin nhét. Hinh 1b minh hoa hai ciu tric ddc
trung CNT armchair (n = m, 9 300) va CNT zigzag (n = 0, 6= 00) khong thé hién sy X0dn
c. Cac CNT con lai ¢6 sy xodn dc dugc goi 1a CNT chiral.

3. TRANG THAI ON PINH CUA ONG NANO CAC BON

CNT ¢ trang thai 6n dinh khi tong thé ning twong tic trong 6ng nand 1a nho nhét. Trong
cdc nguyén cuu v€ CNT, ham thé nang thuc nghiém dugc dé xuat boi Brenner [15] dugc st
dung rdng rai. Ham thé nang tuong tic Brenner gitta cdc nguyén tu cic bon dugc tém tat nhu
sau:

=—z b V() =BV, ()] @
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trong d6 rij , VR va VA lan luot 12 d6 dai lién két, trong tdc ddy va twong tic hut gitra nguyén
teivaj. B ;jj miéu ta sy anh hudng cla cac nguyén tir khac voi nguyén tur i va j.

Hinh 2 m6 ta giai thuat xdc dinh trang thai 6n dinh ciia CNT. Trong d6 phuong phép
dong luc hoc phén tir duoc dp dung d€ tinh lyc twong tic F gitra cdc nguyén tir cdc bon trong
CNT duya trén ham thé ndng Brenner:

F,=-AE, 5)

V6i chi s6 dudi m 1a ki hiéu ctia nguyén tir thir m, E ,, duoc tinh trong phuong trinh (4), va

van tdc v cua cdc nguyén ti dugc tinh thong qua thuét todn Verlet [16].
Vong lap cua giai thuat FIRE dugc dp dung tinh céng P (P=F.v). Néu cong 1a mot s6
duong, tit ca van tdc v clia cdc nguyén tir duoc thay d6i v = (1—a)v + aﬁ ‘vﬁ tiép theo

tang budc thoi gian At va tang gid tri cua &, voi gid tri ban dau cua @ 12 0.1. Nguoc lai, néu
cong 1a mot s6 am thi van tc cia cic nguyen tir ldc d6 duge cho bang 0 va giam bude thdi gian

At xudng, dong thoi dua gid tri ciia @& vé gid tri ban dau 12 0.1.
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Két qua tir vong 13p cua giai thuat FIRE duoc tra lai cho dong luc hoc phan tir. Néu vi tri
cua céc nguyén tur hoi tu thi tong the nang tuong tac trong CNT la nho nhat. ’O truong hop nay,
CNT d4 dat dén trang thai on dinh. Nguoc lai, giai thuat s€ dugc 1ap lai cho dén khi tim duogc gid

tri hoi tu.

Vi tri x, van toc v, va luc F cua
céc nguyen tur cac bon
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Tinh vi tri cua cac nguyén tir

cac bon tir van toc moi
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Khong

Két thdc

Hinh 2. So db khéi cla giai thuat tim trang thai &n dinh ctia CNT

4. CAC MO HINH CNT TRONG MO PH6NG

Béng 1. Théng sb cta cac mé hinh CNT trong mé phéng

TT CNT Géc chiral @  Puongkinhd  Chiéu dai L S6 nguyén tir
(m,n) (deg) (nm) (nm)
1 (5,5) 30 0.6923 3.5161 280
2 (8,6) 25 0.9725 2.6460 296
3 (9,6) 23 1.0454 1.8961 228
4 (10,0) 0 0.7994 3.0450 280
5 (12,0) 0 0.9593 2.6100 288
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A
Y
A

Y

L AL
Hinh 3. Bién dang doc truc ctia CNT

Bang 1 liét k&€ cdc md hinh CNT duogc st dung trong mo phdng, trong d6 c6 mot CNT
armchair (5,5), hai CNT chiral (8,6) va (9,6), hai CNT zigzag (10,0) va (12,0). Cac CNT duogc
kéo tuyén tinh boi bién dang doc truc € 7 - Hai dau cua 6ng duoc coi 1a gan trén hai tm climg va
chi cho phép chuyén dong theo phuong doc truc. Hinh hoc va vi tri sdp xép cdc nguyén tir trong
cdc CNT ban dau 1a 1If twong. Bién dang kéo doc truc &€ 7 duoc cho bagi cong thic don gidn

=AL/L, véi L va AL 1an luot 1a d6 dai doc tryc ban dau va vi phan bién dang tuong
ung. Hinh 3 minh hoa CNT bi bién dang kéo doc truc £, .

5. KET QUA VA THAO LUAN
5.1. Trang thai 6n dinh ciia 6ng nano cic bon duéi bién dang doc truc

Khao sat cho thiy CNT bj bién dang déu va niang lugng ciia timg nguyén tir trong CNT ¢
trang thai 6n dinh 13 nhu nhau. Hinh 4 tong hop két qua nang lugng & trang thai 6n dinh ctia mot

nguyén tr bat ki trong CNT (5,5), (8,6), (9,6), (10,0) va (12,0) dudi bién dang kéo doc truc €,

dén 29%. Két qua md phong cho thdy khi CNT tang bién dang kéo doc truc, ning lugng trong
CNT tang. Khi bién dang 16n hon 29% [17, 18], CNT khéng con blen dang ddng nhit nita. Néu
tiép tuc tang bién dang thi cic lién két giita cic nguyén tir trong 6ng s& bi phd vd. Do vay mo
phong trong nghién ctru nay ding lai khi bién dang kéo £, =29%.
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Bién dang doc truc (g)
Hinh 4. Nang lwong ctia mét nguyén t&r trong cac CNT duéi bién dang kéo doc truc
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5.2. Tinh chit dién ciia 6ng nano dudi bién dang doc truc

Tinh chat dién ciia CNT duoc md ta thong qua ciu tric vung nang luong duoc tinh dya
trén phép gan ding lién két manh. Hinh 5a va 5b trinh bay két qua cu tric ving ning lugng cua

CNT zigzag (12,0) dudi bién dang doc truc €, = 0% va £, =20% . Dya vao nang lugng vung
cdm E thu dugc cho thiy CNT zigzag (12,0) ¢6 tinh dén dién kicu kim logi véi E, =0 (V)
khi bién dang doc truc £, =0% , va c6 tinh dan di¢n ki€u ban dan véi Eg =(,21 (eV) khi bién
dang doc trycla £, =20%.

(a)

Nang luong (eV)
<)

=1 -0.5 0 0.5 1
Vector song ki

Nang luong (eV)
o
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Vector song ke

Hinh 5. Céu tric vung nang lwong cta CNT (12,0)
duai bién dang kéo doc truc (a) 0% va (b) 20%

Hinh 6 tong hop ning lugng ving cdm E g dudi bién dang doc truc &, tu 0% dén 29% cho
ciac CNT (5,5), (8,6), (9,6), (10,0) va (12,0). Nang lugng ving cAm Eg cua CNT armchair (5,5)

dudi bién dang kéo doc truc bang khong, do d6 CNT armchair (5,5) dudi bién dang kéo doc truc
lu6én cé tinh dan dién lgiéu kim loai. Nhan xét nay cling dugc dp dung cho gét ca cac CNT
armchair (m,m) khac. Doi véi CNT zigzag (12,0) va CNT (9,6) khi chua chiu bién dang kéo doc
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truc, ching déu c6 tinh dan dién kiéu kim loai, sau d6 ning luong ving cdm E ¢ néi chung déu
tang khi bién dang kéo doc truc ciia CNT ting. Tinh dan dién cua cic CNT nay duoc chuyén tir
tinh dan dién kiéu kim loai sang tinh dan dién kiéu ban dan. Nang luong ving cim E 2 cua CNT
zigzag (10,0) va CNT (8,6) déu thay dbi khi bién dang kéo doc truc ting, nhung gia tri ning
luong viing cam E 2 van 16n, do d6 chiing khong thay di tinh dan dién kiéu ban dan trong sudt
qua trinh chiu bién dang kéo doc truc.

1
09
0.8
0.7
06
0.5
0.4
0.3
0.2
0.1

0

0.1 ! ! ! '
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.29
Bién dang doc truc (g)

&
L

Nang luong viing cim (eV)

Hinh 6. Nang lwong vung cAm cta CNT dwdi bién dang kéo doc truc

Quan sét hinh 6 cho thidy CNT zigzag (12,0) c6 nang lugng viing cim E, rat nho ngay khi
chua chiu bién dang (g, =0%), diéu nay mau thuin véi két luan cho rang ning lugng ving

cim cua CNT (m,n) voi m—n=3l (I=1,2,..) déu bang khong [19]. Su sai khéc nay c6 thé
giai thich la do mot s6 nghién ciru [19] da bo qua anh huong cua ban kinh CNT 1én d6 dai lién
két va cdc géc gitra cdc cap lién két khi 6 ong 0 trang thai on dinh.

Theo Umeno [8], ning luong sap xép lai cdc nguyén tir dudi bién dang kéo doc truc nho,
do vay su thay ddi nang lugng dugc bd qua khi xac dinh déc tinh dan dién ctia CNT. Trii lai, Kkét
qua thu dugc trong nghién ctu nay lai chi cho thdy sy thay d6i nho cua nang lugng c6 anh
huong dang ké dén dic tinh dan dién ctia CNT. Vi du ddi véi CNT zigzag (10,0), Umeno [8] da
xdc dinh dugc ba vi tri thay di tinh din dién cia CNT: tir din dién kiéu kim loai sang dan dién
kiéu ban dan, tr dan dién kiéu ban dan sang dan dién kiéu kim loai va tir dan dién kiéu kim loai

sang dan dién kiéu ban dan ,twong tng véi cdc gid tri £, = 5%, 15% va 25%. Nhung theo két
qué ctia nghién ciru nay, CNT chi ¢6 mot vi tri thay d6i tinh dan dién khi gid tri £, =16%. Tuy
nhién, gia tri clia E, van 16n, do vay CNT thuc chit van duy tri tinh dan dién theo kiéu bdn dan.
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6. KET LUAN

Dong luc hoc phan tir va giai thuat FIRE dugc st dung trong md phong dé tim c4u triic 6n
dinh cua cic CNT dudi bién dang doc truc, sau d6 dua vao phép gan ding lién két manh de tim
céu tric viing nang lugng ctia cdc CNT. Cac két qua thu dugc tir tinh todn trén duoc tém tit nhu
sau:

- Tinh dan dién cta cic CNT armchair khi chiu bién dang kéo doc truc ludn dan dién kiéu
kim loai.

- Tinh dan dién cta cdc CNT (m,n) véi m—n = 3/ khi chiu bién dang kéo doc truc chuyén
tlr tinh dan dién kiéu kim loai sang kiéu bén dan.

- Tinh dén dién cta cic CNT (m,n) v6i m —n =3[ +1 hodc m —n =3[+ 2 khi chiu bién
dang kéo doc truc van mang tinh dan dién kiéu bén dan.

Loi cam on. Cac tac gia xin chan thanh cam on Quy phat trién khoa hoc va cong nghé quéc gia
(NAFOSTED) da ho tro kinh phi cho de tai ma s6 107.02.16.09 dé thwc hién nghién ctru nay.
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SUMMARY

EFFECT OF AXIAL STRAIN ON ELECTRIC PROPERITES OF SINGLE-WALLED
CARBON NANOTUBE

Carbon nanotubes (CNTs) have been attracting attention because of their characteristic
mechanical and electronic properties. A single-walled carbon nanotube (SWCNT) can stretch in
the axial direction at 29% strain without any bonds breaking. In this study, the focus is put on
the effect of axial strain on electronic properties of SWCNT. The relaxation of atomic
configuration is determined by the molecular dynamics simulation based on Brenner’s
interatomic potential. The obtained bandgap E, shows that SWCNT remains either metallic or

semiconducting, or transits from metallic to semiconducting depending on the axial strain.
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