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氢吸附开口碳纳米管场发射密度泛函研究
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摘要　利用第一性原理密度泛函的方法对氢分子吸附开口碳纳米管的场发射性质进行了综合研究，建立了（５，５）

开口碳纳米管吸附不同氢分子数量的吸附模型，并对加电场和未加电场下的模型进行了吸附能、最高占有分子轨

道 最低未占分子轨道（ＨＯＭＯＬＵＭＯ）!隙及诱导偶极矩的计算和分析。计算结果表明吸附能随着电场的增加

而变大，吸附稳定性增强。吸附氢分子的碳纳米管在施加外电场后，ＨＯＭＯＬＵＭＯ!

隙明显减小，费米能级附近

的局域态密度随着氢分子的吸附而增加。氢分子对碳纳米管的吸附可以在其尖端表面产生诱导偶极矩，导致电荷

由碳纳米管向氢分子大量转移，从而驱使电子由碳纳米管尖端发射到真空中，提高了碳纳米管的场发射性能。
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犐狀狅狌狉狊狋狌犱狔，狑犲犮狅犿狆犪狉犲犱狋犺犲犲犾犲犮狋狉狅狀犻犮狊狋狉狌犮狋狌狉犲狊狅犳狊犻狓狋狔狆犲狊狅犳犆犖犜狊，犻．犲．（５，５）犆犖犜，（５，５）犆犖犜狑犻狋犺

狅狀犲犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲，犪狀犱（５，５）犆犖犜狊狑犻狋犺３～６犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲狊，犪狊狊犺狅狑狀犻狀犉犻犵．１．

犉犻犵．１ 犛犻犱犲狏犻犲狑狊犪狀犱狋狅狆狏犻犲狑狊狅犳狋犺犲狅狆狋犻犿犻狕犲犱犵犲狅犿犲狋狉犻犮犪犾狊狋狉狌犮狋狌狉犲狊狅犳（犪）犮犾犲犪狀犆犖犜，（犫）犆犖犜狑犻狋犺狅狀犲犺狔犱狉狅犵犲狀

犿狅犾犲犮狌犾犲，犪狀犱（犮）～（犳）犆犖犜狊狑犻狋犺３～６犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲狊

３　犚犲狊狌犾狋狊犪狀犱犱犻狊犮狌狊狊犻狅狀

犅犲犳狅狉犲犮犪犾犮狌犾犪狋犻狀犵狋犺犲犳犻犲犾犱犲犿犻狊狊犻狅狀狆犲狉犳狅狉犿犪狀犮犲狅犳犆犖犜狊犳犻犾犿 狑犻狋犺犺狔犱狉狅犵犲狀 犿狅犾犲犮狌犾犲狊犪犱狊狅狉犫犲犱，犻狋犻狊

狀犲犮犲狊狊犪狉狔狋狅犮犺狅狅狊犲犪狊狋犲犪犱犻犾狔犪犱狊狅狉犫犻狀犵犆犖犜．犜犺犲狉犲犳狅狉犲，狑犲犮犪犾犮狌犾犪狋犲犱狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狏犲犲狀犲狉犵狔狅犳狅狆犲狀犲狀犱犲犱犆犖犜狊

狑犻狋犺犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲狊犪犱狊狅狉犫犲犱犪狋狅狀犲犲狀犱犻狀狋狑狅犽犻狀犱狊狅犳狊犻狋狌犪狋犻狅狀狊狑犻狋犺犪狀犱狑犻狋犺狅狌狋犪狀犪狆狆犾犻犲犱犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱．犜犺犲

犪犱狊狅狉狆狋犻狏犲犲狀犲狉犵狔犿犪狔犫犲狅犫狋犪犻狀犲犱犫狔

犈Ａ ＝犈ｎａｎｏｔｕｂｅ＋犈ａｄｓｏｒｂａｔｅ－犈ｎａｎｏｔｕｂｅ＋ａｄｓｏｒｂａｔｅ， （１）

狑犺犲狉犲犈狀犪狀狅狋狌犫犲，犈犪犱狊狅狉犫犪狋犲犪狀犱犈狀犪狀狅狋狌犫犲＋犪犱狊狅狉犫犪狋犲狉犲狆狉犲狊犲狀狋狊犲狆犪狉犪狋犲犾狔狋犺犲狋狅狋犪犾犲狀犲狉犵犻犲狊犮狅狉狉犲狊狆狅狀犱犻狀犵狋狅狋犺犲犻狉狊狌犫狊犮狉犻狆狋

狊狋狉狌犮狋狌狉犲．犜犺犲犱犲犳犻狀犻狋犻狅狀狅犳犪犱狊狅狉狆狋犻狏犲犲狀犲狉犵狔犺犪狊犪犾狉犲犪犱狔犫犲犲狀狌狊犲犱狑犻犱犲犾狔．

犠犲犺犪狏犲犮犪犾犮狌犾犪狋犲犱狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狏犲犲狀犲狉犵狔狅犳狋犺犲狊狋狉狌犮狋狌狉犲狊犻狀犉犻犵狊．１（犫）～（犳）犻狀狋狑狅犽犻狀犱狊狅犳狊犻狋狌犪狋犻狅狀狊狑犻狋犺犪狀犱

狑犻狋犺狅狌狋犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱．犜犺犲犮犪犾犮狌犾犪狋犲犱犪犱狊狅狉狆狋犻狏犲犲狀犲狉犵狔狉犲犾犪狋犻狏犲狋狅犲犪犮犺犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲犻狊犾犻狊狋犲犱犻狀犜犪犫犾犲１．

犐狋犻狊狊犺狅狑狀犻狀犜犪犫犾犲１狋犺犪狋狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狏犲狆狅狑犲狉狅犳犪犾犾犪犱狊狅狉犫犻狀犵犆犖犜犻狊狆狅狊犻狋犻狏犲，犪狀犱犻狋犿犲犪狀狊狋犺犪狋狊狌犮犺

犪犱狊狅狉狆狋犻狏犲狊狋狉狌犮狋狌狉犲犻狊狊狋犪犫犾犲．犜犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狏犲犲狀犲狉犵狔狅犳犪犾犾犪犱狊狅狉犫犻狀犵犆犖犜狊犻狊犫犻犵犵犲狉犻狀狋犺犲狊犻狋狌犪狋犻狅狀狑犻狋犺犪狀犪狆狆犾犻犲犱

犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱狋犺犪狀狋犺犪狋狅狀犲狑犻狋犺狅狌狋犪狀犪狆狆犾犻犲犱犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱．犜犺犻狊犻狀犱犻犮犪狋犲狊狋犺犪狋犻狀狋犺犲犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱狋犺犲犺狔犱狉狅犵犲狀

犿狅犾犲犮狌犾犲′狊犮狅狀犱犻狋犻狅狀犺犪狊犮犺犪狀犵犲犱，犪狀犱狋狉犪狀狊犳狅狉犿狊犳狉狅犿狋犺犲狆犺狔狊犻狊狅狉狆狋犻狅狀犻狀狋狅狋犺犲犮犺犲犿犻狊狅狉狆狋犻狅狀，狊狅狋犺犪狋狋犺犲犆犖犜′狊

犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀狊狋狉狌犮狋狌狉犲犫犲犮狅犿犲狊犿狅狉犲狊狋犪犫犾犲．犐狀狋犺犲狊犻狋狌犪狋犻狅狀狑犻狋犺狅狉狑犻狋犺狅狌狋犪狀犪狆狆犾犻犲犱犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱，狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狏犲

犲狀犲狉犵狔犻狀犮狉犲犪狊犲狊犪狊狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犿狅犾犲犮狌犾犲狀狌犿犫犲狉犻狀犮狉犲犪狊犲狊．

０９２５０１２



４９，０９２５０１ 激光与光电子学进展 狑狑狑．狅狆狋犻犮狊犼狅狌狉狀犪犾．狀犲狋

犜犪犫犾犲１ 犆犪犾犮狌犾犪狋犲犱犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀犲狀犲狉犵犻犲狊狆犲狉犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲，犻狀犱狌犮犲犱犱犻狆狅犾犲犿狅犿犲狀狋狊犪狀犱犎犗犕犗犔犝犕犗

犲狀犲狉犵狔犵犪狆狊狅犳犆犖犜狊犪狊狊犺狅狑狀犻狀犉犻犵．１狑犻狋犺犪狀犱狑犻狋犺狅狌狋狋犺犲犪狆狆犾犻犲犱犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱

犛狔狊狋犲犿
犃犱狊狅狉狆狋犻狅狀犲狀犲狉犵狔／犲犞

犈＝０ 犈＝０．１犲犞·狀犿

犐狀犱狌犮犲犱犱犻狆狅犾犲犿狅犿犲狀狋／犇

犈＝０ 犈＝０．１犲犞·狀犿

犔犝犕犗犎犗犕犗／犲犞

犈＝０ 犈＝０．１犲犞·狀犿

犆犾犲犪狀犆犖犜 — — — — １．１９ １．１６

犗狀犲犺狔犱狉狅犵犲狀犆犖犜 ０．０７ ０．１３ ０．０１ ２．７３ １．１９ ０．８１

犜犺狉犲犲犺狔犱狉狅犵犲狀犆犖犜 ０．２０ ０．５３ ０．０４ ９．４８ １．１９ ０．５７

犉狅狌狉犺狔犱狉狅犵犲狀犆犖犜 ０．３１ ０．６３ ０．０７ １１．８１ １．１９ ０．５４

犉犻狏犲犺狔犱狉狅犵犲狀犆犖犜 ０．３３ ０．８４ ０．１０ １６．８１ １．２ ０．５４

犛犻狓犺狔犱狉狅犵犲狀犆犖犜 ０．６３ ０．９５ ０．１４ ２１．８１ １．１９ ０．５４

１犇＝３．３３８×１０－３０犆·犿．

犐狀狅狉犱犲狉狋狅犲狓狆犾犪犻狀狋犺犲犻狀狋犲狉犪犮狋犻狅狀犫犲狋狑犲犲狀狋犺犲犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲狊犪狀犱狋犺犲犆犖犜，犪狊狑犲犾犾犪狊狋犺犲犲犳犳犲犮狋狊狅犳

犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲狊狅狀狋犺犲犳犻犲犾犱犲犿犻狊狊犻狅狀狆狉狅狆犲狉狋犻犲狊，狑犲犮犪犾犮狌犾犪狋犲犱狋犺犲犱犻狆狅犾犲犿狅犿犲狀狋狆犃犪狋狋犺犲狊狌狉犳犪犮犲犻狀犱狌犮犲犱犫狔

狋犺犲犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀狅犳犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲狊，狑犺犻犮犺犻狊犱犲犳犻狀犲犱犪狊

狆Ａ ＝狆ｎａｎｏｔｕｂｅ＋ａｄｓｏｒｂａｔｅ［犈＝犈ＦＥ］－狆ｎａｎｏｔｕｂｅ［犈＝犈ＦＥ］－狆ａｄｓｏｒｂａｔｅ［犈＝犈ＦＥ］， （２）

狑犺犲狉犲狆狀犪狀狅狋狌犫犲＋犪犱狊狅狉犫犪狋犲，狆狀犪狀狅狋狌犫犲犪狀犱狆犪犱狊狅狉犫犪狋犲狉犲狆狉犲狊犲狀狋狋犺犲犱犻狆狅犾犲犿狅犿犲狀狋狊狅犳犮狅狉狉犲狊狆狅狀犱犻狀犵狊狋狉狌犮狋狌狉犲狊．犜犺犲犮犪犾犮狌犾犪狋犲犱

犻狀犱狌犮犲犱犱犻狆狅犾犲犿狅犿犲狀狋狊犪狉犲犾犻狊狋犲犱犻狀犜犪犫犾犲１犳狅狉狋犺犲犪犱狊狅狉犫犻狀犵犆犖犜狊狑犻狋犺犪狀犱狑犻狋犺狅狌狋狋犺犲犪狆狆犾犻犲犱犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱．犜犺犲

狆狅狊犻狋犻狏犲犱犻狆狅犾犲犿狅犿犲狀狋犻狊犱犲犳犻狀犲犱狋狅犫犲犪犾狅狀犵狋犺犲犆犖犜犪狓犻狊犪狀犱狆狅犻狀狋犻狀犵犳狉狅犿狋犺犲犆犖犜狋犻狆狋狅狋犺犲犆犖犜犫狅犱狔，狑犺犻犮犺犻狊

狆犪狉犪犾犾犲犾狋狅狋犺犲犱犻狉犲犮狋犻狅狀狅犳狋犺犲犪狆狆犾犻犲犱犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱．犐狋犮犪狀犫犲狊犲犲狀狋犺犪狋犪犾犾狋犺犲犱犻狆狅犾犲犿狅犿犲狀狋狊犻狀犱狌犮犲犱犫狔狋犺犲

犪犱狊狅狉狆狋犻狅狀狅犳狋犺犲犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲狊犪狉犲狆狅狊犻狋犻狏犲，犪狀犱狋犺犲狔犫犲犮狅犿犲犾犪狉犵犲狉狑犺犲狀狋犺犲犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱犻狊犪狆狆犾犻犲犱．犜犺犲

犻狀犱狌犮犲犱犱犻狆狅犾犲犿狅犿犲狀狋犻狊犿犪犻狀犾狔犱狌犲狋狅狋犺犲犲犾犲犮狋狉狅狊狋犪狋犻犮犻狀狋犲狉犪犮狋犻狅狀犫犲狋狑犲犲狀犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲狊犪狀犱狋犺犲犆犖犜，

犾犲犪犱犻狀犵狋狅犻狀犱狌犮犲犱狆狅犾犪狉犻狕犪狋犻狅狀狅犳狋犺犲犆犖犜犪狀犱犮犺犪狉犵犲狋狉犪狀狊犳犲狉犳狉狅犿狋犺犲犆犖犜狋狅犺狔犱狉狅犵犲狀犿狅犾犲犮狌犾犲狊．犜犺犲狆狅狊犻狋犻狏犲

犻狀犱狌犮犲犱犱犻狆狅犾犲犿狅犿犲狀狋犮犪狀犱狉犻狏犲狋犺犲犲犾犲犮狋狉狅狀狊狅狀狋犺犲犆犖犜狋犻狆狋狅犲犿犻狋狋狅狋犺犲狏犪犮狌狌犿犪狀犱犲狀犺犪狀犮犲狋犺犲犲犾犲犮狋狉狅狀犳犻犲犾犱

犲犿犻狊狊犻狅狀．

犐狀狋狑狅犽犻狀犱狊狅犳狊犻狋狌犪狋犻狅狀狊狑犻狋犺犪狀犱狑犻狋犺狅狌狋犪狀犪狆狆犾犻犲犱犲犾犲犮狋狉犻犮犳犻犲犾犱，狋犺犲犺犻犵犺犲狊狋狅犮犮狌狆犻犲犱犿狅犾犲犮狌犾犪狉狅狉犫犻狋犪犾犾狅狑犲狊狋
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