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TÓM TẮT 

Ảnh hưởng của nhiệt độ và mật độ lên năng lượng riêng của điện tử trong ống bán dẫn 
carbon nano được nghiên cứu bằng cách áp dụng hàm Green Matsubara. Sử dụng những kết quả 
số để chứng minh mức độ ảnh hưởng lớn của nhiệt độ và mật độ điện tử lên độ rộng khe dải và 
khối lượng hiệu dụng trong ống bán dẫn carbon nano. Chúng tôi nhận thấy rằng nhiệt độ càng 
tăng thì độ rộng khe dải càng giảm đối với tất cả mật độ, sự tăng cường của khối lượng hiệu dụng 
khi tăng mật độ được quan sát. 

Từ khóa: cấu trúc nano, bán dẫn. 
ABSTRACT 

Effect of temperature on electron effective mass  
and band-gap in semiconductor carbon nanotubes 

The effect of temperature on the self-energy of electron in semiconductor carbon nanotubes 
are studied by Matsubara Green function approach. Numerical results show a large influence of 
the temperature and electron density on the band-gap and electron effective mass in semiconductor 
carbon nanotubes. We find that the temperature increasing then the band gap is decreasing for all 
densities, a sharp increase of the effective mass with increasing electron density has been observed. 

Keywords: Nanostructures, semiconductors. 
 

1. Mở đầu 
Năm 1991, lần đầu tiên Iijima [1] đã phát hiện ra ống carbon nano. Ống nay được 

làm từ các tấm graphite hai chiều (2D) cuộn tròn lại. Các trạng thái điện tử của nó thay đổi 
từ kim loại sang bán dẫn phụ thuộc vào vector hình ống. Cho đến nay, năng lượng riêng 
của điện tử trong hệ bán dẫn CN vẫn là bài toán thu hút sự quan tâm của nhiều nhà khoa 
học. Các đặc trưng vật lí của hệ như năng lượng, độ rộng khe dải, và khối lượng hiệu 
dụng… được tính toán lần đầu tiên trong mô hình liên kết chặt cho cấu trúc dải điện tử của 
nhóm N. Hamada và J. W. Mintmire [2, 3]. Các đặc trưng này cũng được thực hiện thành 
công bằng phương pháp k.p [4-10]. Thông thường, người ta tính năng lượng riêng bằng 
gần đúng Hatree-Fock ﴾HF﴿ [4, 5], và gần đúng chắn động RPA [4-10]. Các tác giả [4-10] 
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cho thấy rằng, năng lượng, độ rộng khe dải và khối lượng tái chuẩn hóa… đã tăng lên đáng 
kể do ảnh hưởng của thông số tương tác Coulomb. Trong các phép tính này, biểu thức hàm 
điện môi, năng lượng riêng chỉ tính cho nhiệt độ bằng 0, đồng thời không xem xét sự phụ 
thuộc của nồng độ hạt tải. Tuy nhiên, trong thực nghiệm đo đạc phổ năng lượng của hệ 
thường được đo tại nhiệt độ khác 0. Đặc biệt, các thí nghiệm [11-14] cho thấy, khi nhiệt độ 
của hệ càng lớn thì phổ năng lượng của hệ càng tăng, điều đó chứng tỏ ảnh hưởng của 
nhiệt độ lên hệ khá lớn. Vì vậy, để tăng tính hoàn chỉnh của lí thuyết theo các đo đạc của 
thực nghiệm [11-14], trong bài báo này, chúng tôi tiến hành tính độ rộng khe dải và khối 
lượng hiệu dụng cho ống bán dẫn CN bằng cách sử dụng cả 2 gần đúng RPA và HF trong 
sự phụ thuộc của nhiệt độ và nồng độ hạt tải. 
2. Lí thuyết 

Chúng ta bắt đầu từ phương pháp xấp xỉ gần đúng khối lượng hiệu dụng, thế tương 
tác Coulomb giữa hai điện tử trong không gian hình trụ bằng lí thuyết k.p được cho bởi [2-
5]: 

22v ( )
2 2n m n m n m

L q L qeq I K
    

   
    

   
 (1) 

Ở đây, L độ dài ống nano, ( )nI t  và ( )nK t  là hàm Bessel bậc n thứ nhất và thứ 2. Sự 

phân cực của cặp điện tử-điện tử được cho bởi hằng số điện  . 
Chúng ta tính năng lượng riêng của điện tử tại điểm K trong gần đúng xấp xỉ chắn 

động được cho bởi [4-5]: 
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     hàm bao thay đổi chậm được cho bởi [4], Bk là hằng số Boltzmann 

và T là nhiệt độ tuyệt đối . 
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Với G=K, K’ và   là hằng số dương vô cùng bé. 
Trong phương trình (2), chúng tôi sử dụng hàm chắn động  W ,n m q   của thế 

tương tác Coulomb trong gần đúng pha ngẫu nhiên được cho bởi: 
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Và  ,KG k   là hàm Green không tương tác được cho bởi: 
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Với   or m     xung quanh điểm K, năng lượng dải ,
K
ns k  được cho bởi [4]: 
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Ở đây, n là số nguyên, k vectơ sóng dọc theo trục, và chỉ số dải s (s = +1 tính cho 
vùng dẫn và s = -1 cho vùng hóa trị). Đối với phương trình cho điểm K’, chúng tôi tính lấy 
đối xứng bằng cách thay spin y  trong điểm K bằng - y , khi điểm K là   thì K’ là -  

trong các hệ phương trình trên.  
Trong phương trình (4), hàm phản hồi  ( , )n mP q   được tính tại một mật độ, và nhiệt 

độ xác định. Nó được tính bằng cách sử dụng biểu thức hàm Green Matsubara áp dụng cho 
hệ không tương tác mật độ - mật độ, chúng tôi được kết quả như sau: 
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Với  ( ) 1/ exp / 1F Bf x x k T     là hàm phân bố fermion.   

Bằng cách áp dụng phương pháp tích phân theo tần số phức '  của hàm Green 
Matsubara [15] chúng ta có thể tách (2) ra thành 

     , ,X CK K Kk k k        (8) 

Trong đó,  XK k  không chắn là năng lượng riêng Hatree - Fock 
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Và  , CK k   là năng lượng tương quan giữa các hạt, ta phân ra làm 2 thành phần: 
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Chú ý rằng, trong mô hình Das Sarma [16] cho chất lỏng có một tính chất 

 ( ) ( ) ( ) 1 ( ) ( ) ( )B k q F k q B k q F k q B k q F k qf f f f f f                     (14) 

Nếu chúng ta thay ' 'm n  tại (6), (9), (12), và (13) thì chúng ta có được biểu thức 
năng lượng riêng của chúng tôi ở trên hoàn toàn giống hệt mô hình chất lỏng Fermi [16]. 

Ở đây   ( ) 1/ ( / ) 1B Bf x exp x k T   là hàm Bose. 

Thế hóa 0,n  phụ thuộc vào nhiệt độ và nồng độ hạt tải N được giải thông qua 

phương trình nồng độ hạt tải như sau: 
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Độ rộng khe dải, và khối lượng hiệu dụng  được cho bởi [4, 5]: 

   0 0K K
n n nE E     (16) 

2

* 2 2
0

1 1 K
n

K
n k

E
m k



 




h
 (17) 

Trong phương trình (17) chúng ta thay K
nE  , với     bởi hàm: 

   ,K K K
n nE k k       (18) 

3. Kết quả tính toán số và thảo luận 

Chúng tôi tính toán số độ rộng khe dải, và khối lượng hiệu dụng tái chuẩn hóa của 
điện tử trong ống bán dẫn CN với các tham số đã sử dụng: hằng số mạng 02,67Aa  , 

chúng tôi chọn tỉ số giữa năng lượng hiệu dụng 2 /e   và động năng 2  trong thế 

Coulomb là    2 / 2 / 2 / 0.2e L L    trong toàn bài báo này. Ở đây, 03
2
a   với 

0 3eV   là thông số tích phân chuyển dời giữa hai phân tử kế cận trong mô hình liên kết 

chặt [1, 2], độ dài của ống carbon nano L = 100nm. 
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Hình 1. Độ rộng khe dải của điện tử như là một hàm của mật độ 

 
 

Hình 2. Độ rộng khe dải của điện tử như là một hàm của nhiệt độ 
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Hình 3. Khối lượng hiệu dụng của điện tử như là một hàm của mật độ 

Hình 4. Khối lượng hiệu dụng của điện tử như là một hàm của nhiệt độ 

Trong Hình 1, chúng tôi vẽ độ rộng khe dải (BG) như là một hàm của mật độ trong 
gần đúng xấp xỉ chắn động RPA (đường chấm gạch, và đường gạch tương ứng với nhiệt độ 
tại 50K và 300K) và HF (đường nét chấm, và đường liền tương ứng với nhiệt độ tại 50K và 
300K). Hình 1, tại nhiệt độ 50K và 300K chúng tôi nhận thấy rằng giá trị BG giảm khi 
nhiệt độ tăng. Và giá trị BG khi tính trong gần đúng HF (đường nét chấm, và đường liền 
tương ứng tại mật độ tái chuẩn hóa NL = 1 và NL = 5) lớn hơn so với RPA (đường chấm  
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gạch, và đường gạch tương ứng tại mật độ tái chuẩn hóa NL = 1 và NL = 5) trong cùng 
một mật độ và nhiệt độ Hình 2; điều này, có thể giải thích nguyên nhân là do sự thay đổi 
năng lượng riêng tương tác chắn Coulomb và chắn động ảnh hưởng trực tiếp đến hệ khi có 
nhiệt độ và mật độ cao. Điều đó dẫn đến sự tách mức năng lượng tương đối lớn khi hệ tính 
có chắn động RPA và không chắn HF khác nhau như kết quả của hình trên là khác nhau 
khá lớn. 

Hình 3 chúng tôi vẽ sự phụ thuộc của khối lượng hiệu dụng như là một hàm của mật 
độ trong gần đúng xấp xỉ chắn động RPA (đường chấm gạch tại nhiệt độ 150K và đường 
gạch tại nhiệt độ 300K) và HF (đường nét chấm tại 150K và đường liền tại 300K), và Hình 
3 cho thấy khi nhiệt mật độ càng cao và nhiệt độ càng lớn thì giá trị của khối lượng hiệu 
dụng càng lớn. Hình 3 chúng thấy được khối lượng hiệu dụng trong gần đúng HF nhỏ hơn 
so với RPA. Hình 4 chúng tôi vẽ khối lượng hiệu dụng như là một hàm của nhiệt độ trong 
gần đúng HF (đường nét chấm NL = 10, và đường liền tại NL = 5) lớn hơn so với RPA 
(đường chấm gạch NL = 10, và đường gạch NL = 5) tăng từ đáy của mật độ không thứ 
nguyên NL. Đây là vùng trao đổi năng lượng chiếm ưu thế, và nó có thể dễ dàng chỉ ra 
rằng việc trao đổi tự năng lượng tạo ra hiệu ứng đặc biệt này trên phụ thuộc NL, m* (NL) 
tại các giá trị T cố định thấp. Và sau đó khối lượng hiệu dụng giảm khi nhiệt độ tăng. Dáng 
điệu này có mặt ở tất cả các mật độ. Xu hướng không đơn điệu là cho cả hệ, và giá trị 
của m*(T) tăng lên cùng với sự dốc m*(T) là gần như độc lập với NL cho NL nhỏ, nhưng 
tăng với NL cho NL giá trị lớn hơn. Khối lượng được tính trong gần đúng HF và RPA là 
có sự khác biệt khá lớn khi nhiệt độ tăng đến một giá trị nào đó trong gần đúng HF gần 
như không thay đổi còn trong gần đúng RPA thì lại tăng theo nhiệt độ như vậy ảnh hưởng 
đến hệ khi có nhiệt độ và mật độ có sự khác biệt khá lớn so với khi nhiệt độ 0 và không có 
mật độ của kết quả [4, 5]. 

Tóm lại, chúng tôi tính độ rộng khe dải và khối lượng hiệu dụng trong ống bán dẫn 
CN cho 2 gần đúng khác nhau HF và RPA. Kết quả chứng tỏ rằng độ rộng khe dải càng 
giảm khi nhiệt độ càng tăng đối với tất cả các mật độ, và khối lượng hiệu dụng trong ống 
bán dẫn CN tăng cường mạnh mẽ với nhiệt độ thấp. Điều này cho thấy rằng cơ chế là cơ sở 
để nâng cao khối lượng hiệu dụng liên quan đến mật độ, nhiệt độ.  

 
 

 Tuyên bố về quyền lợi: Các tác giả xác nhận hoàn toàn không có xung đột về quyền lợi. 
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