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Представлены результаты теоретического исследования пьезорезистивных свойств 
идеальных силиценовых и германеновых нанолент с разным типом проводимости. В рамках 
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Введение

Синтезированные в 2004 году новые на-
ноструктуры на основе углерода, такие как 
графен и графеновые наноленты, зареко-
мендовали себя как материалы, обладаю-
щие уникальным набором физико-химиче-
ских свойств, которые можно использовать 
в широком круге прикладных задач [1 – 4]. 
Электронные характеристики графена раз-
личаются и зависят от природы и концен-
трации дефектов структуры, атомов и атом-
ных групп, адсорбированных на его поверх-
ность. В настоящее время графен является 
одним из основных кандидатов на эле-
менты наноэлектроники будущего, взамен 
кремния. Основное препятствие для широ-
кого использования графена в электронике 
связано с его зонной структурой – для него 
характерна малая запрещенная зона; на ее 
расширение направлены главные усилия 
исследователей.

В 1994 году предсказан теоретически, 
а в 2010 году впервые синтезирован род-
ственный графену материал – силицен, 
представляющий собой двумерный слой из 
атомов кремния, составляющих две под-
решетки, которые смещены относительно 
друг друга [5]. Шириной запрещенной зоны 
можно управлять с помощью электрическо-
го поля, что открывает возможность созда-
ния эффективного спинового поляризатора 
на его основе. Этот материал привлекает 
большое внимание в связи с перспективами 
практического применения в кремниевой 
электронике и спинтронике.

В 2014 году синтезирован еще один ма-
териал, родственный графену, – германен, 
который, подобно силицену, имеет две 
атомные подрешетки, смещенные относи-
тельно друг друга. Малая запрещенная щель 
германена поддается управлению элек-
трическим полем, адсорбцией различных 
атомов, деформацией и взаимодействи-
ем с подложкой [6, 7]. Германен облада-
ет большими потенциальными возможно-
стями применения в солнечных элементах 
[8]. Рассчитанный параметр Грюнайзена 
нового материала показывает зависимость 
от деформации, аналогичную таковой для 
силицена [9].

В работе [10] методом теории функци-
онала плотности проведено сравнитель-
ное исследование механических свойств 
однослойных силицена, германена и ста-
нена. Показано, что применение одноос-
ной нагрузки на каждый материал может 

изменить электронную природу изогнутой 
структуры полупроводника на металличе-
ский характер.

В статье [11] исследованы оптические 
свойства силицена и германена при одно-
родной деформации сжатия в рамках тео-
рии функционала плотности. Результаты 
показывают, что отклик оптического поля 
сильно зависит от величины приложенной 
нагрузки. При деформации сжатия в сили-
цене и германене ширина энергетической 
щели в точках Дирака снижается и в конеч-
ном итоге достигает нуля. В обеих структу-
рах поглощение света вдоль зигзагообраз-
ного направления больше, чем в направле-
нии кресла.

В последние десятилетия сформирова-
лось новое научное направление физики 
конденсированного состояния – стрейнтро-
ника. Она использует физические явления 
в веществе, обусловленные деформациями, 
возникающими в микро-, нано- и гетеро-
структурах под действием внешних управ-
ляющих полей, приводящих к изменению 
электронного строения этого вещества, и, 
как следствие, к модификации его электри-
ческих, магнитных, оптических и других 
свойств [12]. Подобные эффекты позволя-
ют реализовать новое поколение устройств 
информационных и сенсорных технологий. 
Например, в работе [13] анонсирована раз-
работка транзистора на базе графена, кото-
рый претерпевает деформационное измене-
ние баллистической проводимости (эффект 
пьезопроводимости). Подобные транзисто-
ры могут быть разработаны также на базе 
германена и силицена, деформационные 
эффекты в которых находятся на стадии 
изучения.

В данной работе представлены результаты 
теоретического исследования пьезорези-
стивных свойств идеальных силиценовых 
(Si) и германеновых (Ge) нанолент (NR) –  
SiNR и GeNR.

Модель электронного строения 
деформированных графеновых нанолент

В качестве геометрической модели на-
ноленты выбирался двумерный гексаго-
нальный графеновый слой. Фрагмент такой 
кристаллической структуры изображен на 
рис. 1, на котором обозначены хиральный 
вектор 

Сh = na1 + ma2,
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угол α между векторами основных трансля-
ций a1 и a2, а также векторы межатомных 
расстояний Δi.

Система координат выбрана таким обра-
зом, что вдоль оси OX с помощью хираль-
ного вектора Сh отмеряется ширина ленты, 
а ось ОY направлена вдоль длины ленты. 
Угол θ между векторами Сh и a1 отсчитыва-
ется от вектора трансляции a1, лежит в диа-
пазоне от 0 до 30° и называется хиральным 
углом [4].

Математическая модель электронного 
строения недеформированных нанолент 
строится на основе их геометрического 
строения и зонной структуры гексагональ-
ного слоя. Общий вид зонной структуры 
нанолент в рамках метода сильной связи в 
приближениях Хюккеля и ближайших сосе-
дей можно представить в следующем виде 
[4]:
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Рис. 1. Фрагмент структуры наноленты с выбранной системой координат:
Δ1, Δ2, Δ3 – векторы расстояний между ближайшими соседями; a1, a2 – векторы трансляций; 

α – угол между векторами трансляций; θ – хиральный угол; Сh – хиральный вектор

где γ0 – прыжковый интеграл, матричный 
элемент перехода электрона между сосед-
ними атомами; k – волновой вектор, одна 
из компонент которого квантуется вдоль 
ширины ленты.

Уровень Ферми в законе дисперсии (1) 
принят за 0 эВ.

Условие квантования волнового вектора 
k вдоль направления хирального вектора Сh 
можно записать следующим образом [4]:

k· Сh = 2πq, q = 1, 2, … .       (2)

Компоненты волнового вектора kx и ky 
целесообразно выбрать так, чтобы они были 
сонаправлены с хиральным вектором Сh и 
длиной наноленты соответственно, т. е.

kx ↑↑ Сh, ky ^ Сh.
Модуль хирального вектора недеформи-

рованных нанолент можно представить, в 
соответствии с его определением, в следу-
ющем известном виде [1]:

 (3)

С помощью представления (3) и условий 
(2) можно получить явное выражение для 
квантования поперечной компоненты вол-
нового вектора:
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(4)

Аргументы тригонометрических функ-
ций в выражении для зонной структуры (1), 
исходя из геометрических преобразований, 
соответствующих рис. 1, можно записать в 
следующем виде:

(5)

В результате выражение (1) и соотноше-
ния (5) полностью определяют энергетиче-
ский спектр электронов недеформирован-
ных нанолент. Согласно теории электрон-
ного строения графеновых нанолент [4], 
набор дисперсионных кривых электронно-
го спектра, нумеруемых целым числом q, 
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образуется путем пересечения двумерной 
энергетической поверхности графена па-
раллельными плоскостями, соответствую-
щими непрерывной компоненте волнового 
вектора. Положение указанных плоскостей 
относительно зоны Бриллюэна задается 
значением дискретной kx-компоненты вол-
нового вектора (согласно условию кванто-
вания (2)).

Деформированное состояние кристаллита 
в общем случае характеризуется тензором ди-
сторсии

где r, r' – радиус-векторы начального и ко-
нечного положения некоторой точки кри-
сталлита [14].

Диагональные элементы тензора характери-
зуют относительное удлинение образца вдоль 
соответствующего направления, недиагональ-
ные элементы задают угол поворота линейного 
элемента при деформации.

В соответствии с определением тензора 
дисторсии, вывод энергетического спектра 
деформированных нанолент основывается 
на модификации скалярных произведений, 
стоящих в аргументах тригонометрических 
функций в выражении (1) для электронного 
спектра. Изменение элементарной ячейки 
наноленты под действием нагрузки растя-
жения показано на рис. 2. Здесь демонстри-
руются модельные представления о том, что 

( ) ( )' , , , , ,x y zuµη η µ
µ η == ∂ −r r

Рис. 2. Положения межатомных векторов Δ1, Δ2, Δ3 после деформации растяжения (сжатия) с 
учетом их поворота на угол Δα; Fy – растягивающая (сжимающая) сила. Остальные обозначения 

указаны в подписи к рис. 1
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вследствие деформации происходит изме-
нение не только длин межатомных связей 
Δi (Δi = R0(1 + δ)) на величину их относи-
тельного удлинения δ (δ = ΔR/R0), но и угла 
α между векторами трансляций (α = α0 + Δα, 
где α0 = π/3 – угол между векторами транс-
ляций в недеформированной решетке, Δα 
– величина изменения угла вследствие де-
формации), а следовательно, проекций век-
торов трансляций a1 и a2 на оси ОX и ОY 
выбранной системы координат.

Выражение для зонной структуры де-
формированных нанолент можно получить, 
исходя из геометрических преобразований 
(см. рис. 2). В результате электронный 
спектр таких нанолент в рамках метода 
сильной связи примет вид

(6)

где введены следующие обозначения для об-
щего случая:

(7)

Изменение поперечных размеров 
(ширины) наноленты в результате деформа-
ции учитывается путем модификации моду-
ля хирального вектора Ch, который, в со-
ответствии с определением коэффициента 
Пуассона и прямой пропорциональности 
основных геометрических размеров нано-
трубок параметрам решетки, можно рас-
считать по следующей формуле:
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[ ](
[ ]

[ ])

1 1

2 2

1
2 2

2 2

( ) 1 4cos

cos

4cos ,

nA B

nA B

nA B

ε = ±γ + π + ×

× π − +

+ π −

k

( )

( )
( )

( ) ( )
( )

1

1 0

2

2 0

0 0

0 0

0 0

0 0

cos sin ,
cos sin

(1 ) cos sin ,

cos ,
cos sin

(1 ) sin ,

sin cos(2 ) cos cos 2 ,

sin sin(2 ) cos 2 ,

sin sin 2 cos cos 2 ,

sin cos(2 ) cos cos 2 ,

si

y

y

F GA
A B

B k R G F
EA

A B
B k R E

A n m

B n m

E

F

G

α + α
=

α + α
= + δ − α + α

− α
=

α + α
= + δ α

= θ α + θ α

= θ α + α  
= θ α + θ α

= θ α + θ α

= ( )0 0n sin(2 ) cos 2 .θ α + α  

где ν – коэффициент Пуассона, зна-
чение которого варьируется в пределах 
ν = 0,19 – 0,27.

Соотношение (8) и выбранная геоме-
трическая модель деформированных нано-
лент позволяют определить угол α между 
векторами трансляций в деформированной 
гексагональной решетке, входящий в выра-
жения для коэффициентов (7) спектра на-
нолент (6):

(9)

где

а коэффициенты A и B выражаются форму-
лой (8).

Методика вычисления зависимости 
прыжкового интеграла γ от относительной 
деформации δ на примере углеродных на-
нотрубок подробно описана в работах [15 
– 18].

Для теоретических расчетов в настоящей 
работе использованы следующие значения 
относительной деформации растяжения 
(сжатия):

δ = ±0,035; ±0,069; ±0,104; +0,250.
Нахождение зонной структуры идеаль-

ных наночастиц с учетом эффектов рассе-
яния, например кулоновского взаимодей-
ствия электронов на одном узле, сводится к 
нахождению полюсов функций Грина [19] в 
рамках модели Хаббарда [20], что описано в 
работе [17] для случая ахиральных углерод-
ных нанотрубок. 

Тогда электронный спектр деформиро-
ванной наноленты можно представить в 
виде
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помощью квантово-химического полуэм-
пирического метода MNDO [21]; n–β – чис-
ло уже имеющихся в зоне электронов с 
противоположным спином.

Принципиальных качественных разли-
чий полученных зонных структур полу-
проводниковых нанолент SiNR и GeNR 
кресельного типа, по сравнению с энер-
гетическим спектром недеформированных 
нанолент, не наблюдается. Количествен-
ный анализ показывает сужение зоны про-
водимости, валентной и запрещенной зон, 
приводящее к увеличению плотности элек-
тронных состояний в случае сжатия и, нао-
борот, уширение указанных зон (уменьше-
ние плотности состояний) при деформации 
растяжения. Подобный результат наблю-
дался и в случае деформации ахиральных 
(кресельных и зигзагообразных), а также 
ахиральных углеродных нанотрубок, изу-
ченных в работах [15 – 18].

В случае проводящих кресельных и 
зигзагообразных нанолент SiNR и GeNR 
продольное растяжение (сжатие) также из-
меняет их зонную структуру вышеописан-
ным способом и принципиально не отли-
чает их от кресельных нанолент. Но следует 
отметить одно исключение: энергетическая 
щель в таких нанолентах отсутствует и при 
малых деформациях не открывается. От-
крытие щели путем деформации структу-
ры наблюдается в смешанных нанолентах, 
так же как в случае хиральных углеродных 
нанотрубок [23], в которых становятся воз-
можными переходы моттовского типа про-
водник → полупроводник и полупроводник 
→ проводник, обусловленные осевыми де-
формациями растяжения (сжатия).

Эластопроводимость нанолент
Расчет пьезорезистивных констант, в 

частности продольной компоненты тензо-
ра эластопроводимости нанолент, осущест-
влялся по методике, подробно описанной 
в работах [15 – 17]. В соответствии с опре-
делением тензора эластопроводимости [22], 
его продольную компоненту для квазиод-
номерных структур можно выразить следу-
ющей формулой:

(11)

где M – продольная компонента тензора 
эластопроводимости 4-го ранга (M = mzzzz); 
σ0 – продольная компонента тензора 2-го 

0

1 ,M ∆σ
=

σ δ

ранга удельной проводимости σzz недефор-
мированного кристалла; Δσ – изменение 
продольной компоненты тензора удельной 
проводимости вследствие деформации кри-
сталлита (Δσ = σ – σ0, σ – продольная ком-
понента тензора 2-го ранга удельной прово-
димости σzz деформированного кристалла).

Продольная компонента тензора удель-
ной бесфононной проводимости нано-
лент вычислялась в рамках теории Кубо 
– Гринвуда [19] с помощью метода функ-
ций Грина, с использованием модельного 
гамильтониана Хаббарда [20]. Окончатель-
ное выражение для продольной удельной 
проводимости нанолент, использованное 
в расчетах константы M, имеет следующий 
вид [17]:

(12)

где V – объем кристаллита; kB – постоянная 
Больцмана; T – абсолютная температура; 
e – элементарный заряд; k, q – двухкомпо-
нентные волновые векторы в пределах зо-
ны Бриллюена; β, λ – спиновые индексы; 

n βk  – среднее число частиц в квантовом 
состоянии с волновым вектором k и спи-
ном β, выражаемое функцией распределе-
ния Ферми – Дирака; v – продольная ком-
понента вектора скорости электрона в зоне 
Бриллюена.

Вектор скорости определяется стандарт-
ным способом с помощью электронного 
спектра (10):

 (13)

Поскольку многочисленные исследова-
ния транспортных свойств дираковских ма-
териалов, например графеновых нанолент, 
свидетельствуют о баллистическом (бесфо-
нонном) характере электронной проводи-
мости [4], использование модели Хаббарда, 
не учитывающей электрон-фононное взаи-
модействие, является оправданным и целе-
сообразным.

На рис. 3 и 4 представлены зависимости 
компоненты M тензора эластопроводимо-
сти от относительной деформации δ, рав-
ной
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а)

b)

Рис. 3. Продольная компонента М тензора эластопроводимости кресельных (Arm) нанолент 
SiNR и GeNR шириной 10 (а), 50 (b) и 100 (c) элементарных ячеек как функция величины 

относительной деформации δ.
На всех кривых точка δ = 0 не определена

c)
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Рис. 4. Продольная компонента М тензора эластопроводимости зигзагообразных (Zg) 
нанолент SiNR и GeNR шириной 5 (а) и 10 (b) элементарных ячеек как функция величины 

относительной деформации δ.
На всех кривых точка δ = 0 не определена

b)

а)

для кресельных (Arm) и зигзагообраз-
ных (Zg) нанолент SiNR и GeNR раз�-
ной ширины: nArm (n = 9, 10, 50 и 100) 
и mZg (m = 5 и 10) (значения даны в ко-
личествах элементарных ячеек). Числен-
ные результаты получены при температуре 
Т = 300 K. Расчетные точки соединены 
сплошными линиями, чтобы наглядно по-
казать тенденции изменения константы M. 
При этом необходимо отметить, что точка 
δ = 0 не определена.

Как следует из рис. 3 и 4, продольная 
компонента М проводящих кресельных 
(9Arm) и зигзагообразных (5Zg, 10Zg) на-
нолент положительна и поведение данной 
компоненты полностью коррелирует с из-

менениями их зонной структуры, описан-
ными выше. Общей закономерностью для 
рассмотренных проводящих нанолент яв-
ляется монотонный рост (снижение) вели-
чины M с увеличением относительной де-
формации растяжения (сжатия) δ. Подоб-
ное поведение наблюдается и у проводящих 
ахиральных углеродных нанотрубок [16, 
17]. Несмотря на увеличение ширины зо-
ны проводимости и уменьшение плотности 
состояний на уровне Ферми с увеличением 
δ, удельная проводимость объектов возрас-
тает, что ведет к монотонному росту ком-
поненты M. Этот эффект связан с тем, что 
все большее число носителей заряда со все 
большими энергиями дает вклад в удельную 
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проводимость кристаллита. Тепловые флук-
туации приводят к заполнению электрона-
ми зоны проводимости наноленты согласно 
функции распределения Ферми – Дирака. 
Модификация электронного спектра ве-
дет к изменению удельной проводимости, 
учитывающей все возможные заполненные 
электронные состояния, а, следовательно, к 
росту компоненты M с увеличением вели-
чины δ.

В случае полупроводниковых кресель-
ных (10Arm, 50Arm, 100Arm) нанолент 
SiNR и GeNR продольная компонента М 
отрицательна, но, как и в случае проводя-
щих нанолент, монотонно растет с увеличе-
нием величины δ. Отрицательное значение 
обусловлено снижением удельной прово-
димости с увеличением деформации. Этот 
эффект также является следствием поведе-
ния зонной структуры деформированных 
полупроводниковых нанолент, у которых 
уширяется энергетическая щель, и поэтому 
уменьшается число заполненных состояний 
в зоне проводимости. Подобное поведение 
константы M наблюдается и у полупрово-
дниковых ахиральных углеродных нанотру-
бок [16, 17].

Описанная выше методика расчета про-
дольной компоненты тензора эластопрово-
димости, примененная к изучению пьезо-
резистивных свойств углеродных нанотру-
бок [16, 17], показала результаты, которые 
находятся в хорошем согласии с литератур-
ными данными по пьзорезистивным свой-
ствам углеродных структур [24, 25]. Поэтому 
следует ожидать, что вследствие подобных 
подходов к описанию зонной структуры, 
наноленты семейства графена (дираковские 

структуры) обладают качественно одинако-
выми пьезорезистивными свойствами. По-
добные литературные данные, относящие-
ся к нанолентам семейства графена, в том 
числе силиценовым и германеновым, на 
данный момент отсутствуют.

Заключение
Проведенное теоретическое исследова-

ние пьезорезистивных свойств идеальных 
силиценовых и германеновых нанолент 
с разным типом проводимости в рамках 
модели Хаббарда выявило ряд особенностей 
поведения продольной компоненты тензора 
эластопроводимости, описанных выше. Ко-
личественное исследование зависимостей 
константы M от величины деформации и 
ширины наноленты позволяет получить 
более полное представление об изменении 
удельной проводимости нанолент, обуслов-
ленном деформацией растяжения (сжатия). 
Кроме того, продольная компонента тензо-
ра эластопроводимости германеновых на-
нолент незначительно превышает компо-
ненту силиценовых нанолент.

Полученные результаты также можно 
учесть и использовать для электромехани-
ческих наносенсорных разработок, в основе 
работы которых лежит эффект пьезосопро-
тивления, а основным структурным эле-
ментом выступают силиценовые и германе-
новые наноленты.

Исследование выполнено при финансовой 
поддержке РФФИ и Администрации Волго-
градской области в рамках научного проекта 
№ 18-42-343004.
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