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石墨烯带—苯环—石墨烯带结构的电子输运 

安雅娟, 余陨金*, 万浪辉, 卫亚东 
(深圳大学物理科学与技术学院, 广东 深圳 518060) 

摘要: 用非平衡格林函数和密度泛函理论相结合的第一性原理计算了石墨烯带—苯环—石墨烯带结构的伏
安特性和电流噪声, 发现苯环和石墨烯导线不同的连接方式给出的电子输运和电流噪声性质有显著不同, 1-4
连接下电流显著大于 1-3 连接. 在研究量子器件时, 量子噪声是不同于热噪声的, 它是分析器件结构常用的
一种手段. 研究发现这 2种结构的散粒噪声和 Fano因子也完全不同, 对于 1-3结构 Fano因子接近 1, 而对于
1-4结构, Fano因子相对就较小. 
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0  引言 

石墨烯(Graphene)是指单层石墨层 , 是一种由

碳原子按正六边形整齐排列, 以sp2杂化连接的新型

2维原子晶体 . 2004年实验室首次制备出石墨烯 [1], 

此后, 不仅对石墨烯的理论研究迅速展开, 还逐步

掌握了各种制备石墨烯的方法, 如机械剥离、氧化

石墨还原[2]、气相沉淀[3]、有机合成[4]等, 制备出的

石墨烯面积也逐步增大. 在纳米尺度下, 石墨烯材

料仍具有较好的稳定性和高载流子迁移率, 是新一

代微纳电子学的理想材料[5-7]. 石墨烯突破了传统材

料在尺度上的局限, 为电路小型化开辟了新的道路, 

尤其是可以将它裁剪成各种不同的纳米结构, 使其

具有不同功能. 在各种以石墨烯为材料的电子器件

中, 石墨烯纳米带(graphene nanoribbon, GNR)[8]作

为基本结构经常被采用. 从结构上看, 常用的石墨

烯纳米带可以分为扶手椅型 (armchair)和锯齿型

(zigzag), 其中锯齿型石墨烯纳米带(ZGNR)表现为

金属性 , 扶手椅型石墨烯纳米带(AGNR)的性质视

其宽度而异[9].  

本文从密度泛函理论(DFT)和非平衡格林函数

(NEGF)相结合的从头计算(NEGF-DFT)的方法出发, 

应用Landauer-Büttiker公式, 研究了苯环通过碳原子

链连接到半无限长石墨烯带而形成的纳米结构的电

流电压特性和电流噪声性质. 发现石墨烯带接在苯

环的不同碳原子上, 伏安特性曲线显著不同. 本文

还对该结构的电流噪声作了计算.  

1  系统结构和计算方法 

石墨烯带—苯环—石墨烯带的结构如图 1所示, 

左右两边以半无穷长石墨烯带作为导线, 中间通过

碳链连接一个苯环分子. 苯环中碳原子的编号如图

1所示. 在结构 1中, 左右导线分别通过碳链连接在

苯环的 1、4 号碳原子上, 称为 1-4 结构; 在结构 2

中, 左右导线分别通过碳链连接在苯环的 1、3号碳

原子上, 称为 1-3 结构. 2 种结构都是典型的两端子

开放系统 . 所有碳原子未成键的π键都由氢原子进

行饱和. 本文用密度泛函理论和非平衡格林函数理

论相结合的从头计算方法对这 2 种结构的电子输运

特性进行计算, 在计算中把系统分成中心散射区和

左、右 2 根半无穷长导线, 中心散射区包含了足够

长的石墨烯带导线, 以保证中心散射区边界处的电

势分布和电荷密度分布可以由相应位置无穷长的同

样石墨烯导线的电势分布和电荷密度分布决定.  

对于两端子的纳米结构系统, 电流可由Landauer- 

Büttiker公式[10]得到(包含自旋简并):  
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黑色球代表碳原子 C, 灰色球代表氢原子 H; (a)1-4结构: 石墨烯

带通过碳链连接苯环 1、4原子; (b)1-3结构: 石墨烯带通过碳链 

连接苯环 1、3原子. 

 
图 1  石墨烯带—苯环—石墨烯带结构 
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r aiΓ Σ Σ= − 为线宽函数 ; 

L/Rf = 1
L/R{1 exp[( ) / ]}E kTμ −+ − 为左/右导线无穷远

处电子库的费米分布函数, L/Rμ 为左/右导线的化学

势 . 计算中 , 取温度 0 KT = , 右导线电势 R 0V = , 

所以 , 左右导线两端电压 L R LBV V V V= − = . 同时 , 

取 Hartree原子单位( 1e m= = = , 1 a.u.=27.2 eV), 则
电流公式简化为 
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其中 L R
ˆ( , ) Tr ( , , 0)B BT E V E V V V⎡ ⎤= = =⎣ ⎦T 为在能量 E

和电压 VB下的透射系数. 关于NEGF-DFT的具体计
算方法在文献[11-13]中有详细叙述, 这里不再占用
篇幅. 计算中本文使用了 McGill大学郭鸿教授小组
开发的 Nanodcal程序[14], 选择哈密顿量为自洽循环
变量, 能级的误差精度小于 10−6 a.u., 同时, 选用了
s、p、d 原子轨道基矢, 标准的 Bachelet、Hamann
和 Schlüter 的 BHS 赝势[15], 以及 Perdew 和 Zunger
的 LDA_PZ[16]交换相关势.  

电流噪声谱也是反映电子传输行为的一个重要

物理量 . 对经典器件 , 噪声影响器件的功能 , 干扰

器件工作, 让有用的信号失真. 但是对于量子器件, 
噪声(Shot noise)却能反映系统的内部结构性质 [17]. 

在原子单位下 , 无磁场的自相关噪声 ( )2IΔ 的计

算公式为 
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其中, (1)式中的第1项为热噪声的贡献, 是由于载流
子的热激发引起系统的能态占据数发生涨落而产生

的, 这项随着温度的减小而趋于 0; (1)式中的第2项
为散粒噪声 (shot noise), 与电子的传输几率相关 , 
是电子量子传输行为的表现, 是不可避免的, 即使
在温度为 0 时也不能消失. 温度为 0 时, 热噪声为
0, 只有散粒噪声, 噪声公式简化为 

 01 ˆ ˆπ d Tr (1 )
BV

S E−
−

⎡ ⎤= −⎣ ⎦∫ T T .  (2) 

 在研究电流噪声中, Fano因子(Fano factor)是个
重要的参数[18-19], 其定义为噪声谱与 Poisson噪声的
比值. 在原子单位下, 温度为 0时, Fano因子可写为
(电流中包含自旋简并) 
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2  结果与讨论 

图 2 为这 2 种结构的电流-电压曲线. 从图 2
可以看到 , 在相同偏压下 , 1-4 结构的电流远大于
1-3 结构的电流, 平均大 2 个数量级. 为分析其原
因, 首先对比各个偏压下 2种结构的透射系数随能
量的变化关系, 如图 3 所示. 根据公式(2), 给定偏
压 VB, 电流是能量从−eVB到 0的积分. 因此, 在图
3 中, 右上角 A、B 这 2 个区域分别是 1-4 结构和
1-3 结构的电流积分区. 从图 3 可以看到, 在各自
的电流积分区中, 1-4 结构的透射系数平均远大于
1-3 结构的透射系数. 从物理上分析, 在 1-4 结构
中, 电子通过苯环分子有 2条路径, 一条是 1-2-3-4, 
另一条是 1-6-5-4, 这 2 条路径波程相同, 因此电子
波函数在通过苯环分子到达 4 后, 可以保持相同的
相位 , 导致波的同相位相干叠加 , 因此电子具有
较大的透射几率 , 从而电流较大 . 在 1-3 结构中 , 
电子通过苯环的路径长短不同 , 存在一定的相位
差, 因而导致一定的干涉相消, 因此电流较小.  
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(a)1-4结构的 I-V曲线; (b)1-3结构的 I-V曲线. 

图 2  电流电压曲线 
 

 
(a)1-4结构的透射系数; (b)1-3结构的透射系数. 

 

图 3  透射系数随能量和偏压的变化图 
 

本文还对这 2 种结构下的电流噪声作了计算. 
图 4 给出了噪声随电压变化的曲线, 同时计算相应
的 Fano 因子, 并将它们作为插图画在了图 4 中. 从
图 4可以看出, 2种结构下的噪声谱也存在非常大的
区别, 对于 1-4 结构, 噪声随电压增加一直在增加, 
而 Fano 因子随电压先是增加, 然后有一个小平台, 
之后继续增加, 当电压大于 0.42 V 后, 又开始随电
压增加而减小; 对于 1-3结构, 噪声谱先是随电压增
加而增加, 然后逐渐变缓, 相应的 Fano 因子却始终
大于 0.96. 对比知道, 1-3结构的 Fano因子明显大于
1-4结构的 Fano因子.  

 
 

(a)1-4结构的 shot noise, 插图: 1-4结构的 Fano 因子; (b)1-3结
构的 shot noise, 插图: 1-3结构的 Fano因子. 

 

图 4  1-4 结构和 1-3 结构噪声的比较 
 

根据公式(3), 当透射系数比较小时, 2T̂ 对噪声
没有太大影响, 噪声和电流对透射系数部分的积分
基本相等, 因此量子系统不太通时就会给出较大的
Fano因子, 对电流完全关断时 Fano因子达到 1.而随
着透射系数逐渐增大, Fano 因子开始减小, 如果透

射系数比较大而接近 1 时, 由于 ˆ1−T的影响, Fano
因子会趋近于 0. 因此, 通过噪声谱和 Fano 因子的
分析, 可以了解结构的导通情况, 这是热噪声所不
具备的.  

3  结论 

本文用非平衡格林函数和密度泛函理论相结合

的第一性原理研究了石墨烯带—苯环—石墨烯带结
构的伏安特性和电流噪声. 石墨烯带连接苯环 1、4
原子时, 可以产生较大的透射几率和电流, 同时使
得 Fano因子相对较小; 而石墨烯带连接到苯环 1、3
原子时, 平均电流比 1-4 连接时小 2 个数量级, 1-3
结构的 Fano 因子始终接近于 1, 而 1-4结构的 Fano
因子相对就小很多.  
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  The Properties of Electron Transport in the Structure of Graphene 
Nanoribbon-Benzene Ring-Graphene Nanoribbon 

AN Ya-juan, YU Yun-jin*, WAN Lang-hui, WEI Ya-dong 

(College of Physics Science and Technology, Shenzhen University, Shenzhen Guangdong 518060, China) 

Abstract: Based on the nonequilibrium Green′s function approach and density functional theory, the I-V curve and 

shot noise of the structure of graphene nanoribbon-benzene ring-graphene nanoribbon were studied by ab initio 

method. It was found that different connections of grapheme ribbons with the benzene ring gives very different re-

sults. Symmetrical 1-4 connection gives much larger current compared with the asymmetry 1-3 connection. The 

shot noise and Fano factor were also calculated. Fano factor approaches to one for the asymmetrical 1-3 connection, 

while the symmetrical 1-4 connection gives smaller Fano factor. It was confirmed that different from the thermal 

noise, shot nose can be used as a method of analyzing the transport properties of the quantum structures. 
Key words: graphene nanoribbon; benzene ring; I-V characteristic; shot noise; Fano factor 
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