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摘  要 

碳纳米管(CNT)热输运以声子主导、电子辅助为基本特征，电子热导率虽占室温总热导率比例较低，但在

高温、高偏压或强电场条件下贡献显著，是调控碳纳米管热性能的重要途径。本文采用密度泛函理论，

系统研究扶手椅型与锯齿型单壁碳纳米管(SWNT)的能带结构、带隙特征与费米能级态密度，阐明电子结

构参数与电子热导率之间的内在关联。结果表明：扶手椅型SWNT具有更窄的带隙和更高的费米能级态

密度，其电子热导率显著优于锯齿型SWNT；管径2 nm为电子结构调控临界值，小于2 nm时量子限域效

应主导电子热导率变化。研究揭示了碳纳米管电子热导率的微观调控机制，为碳基导热材料的热性能优

化提供理论依据。 
 
关键词 

碳纳米管，能带，态密度，电子热导率 
 

 

Study on Electronic Structure and Electronic 
Thermal Conductivity of Single-Walled 
Carbon Nanotubes 
Fangrong Zhu, Zhenglisha Chen 
College of Big Date and Information Engineering, Guizhou University, Guiyang Guizhou 
 
Received: May 4, 2026; accepted: May 28, 2026; published: June 4, 2026 

 
 

 
Abstract 
The thermal transport of carbon nanotubes (CNTs) is characterized by phonon-dominated and 
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electron-assisted contributions. Although electronic thermal conductivity accounts for a small pro-
portion of the total thermal conductivity at room temperature, it becomes significant under high tem-
perature, high bias or strong electric field, serving as a key way to regulate the thermal performance 
of CNTs. In this paper, density functional theory is adopted to systematically investigate the band 
structure, band gap characteristics and density of states at the Fermi level of armchair and zigzag sin-
gle-walled carbon nanotubes (SWNTs), and clarify the inherent correlation between electronic struc-
ture parameters and electronic thermal conductivity. The results show that armchair SWNTs possess 
a narrower band gap and higher density of states at the Fermi level, leading to superior electronic 
thermal conductivity compared with zigzag SWNTs. A critical diameter of 2 nm exists for electronic 
structure regulation, and quantum confinement effect dominates the variation of electronic thermal 
conductivity when the diameter is less than 2 nm. This study reveals the microscopic regulation mech-
anism of electronic thermal conductivity in CNTs, providing a theoretical basis for the thermal perfor-
mance optimization of carbon-based thermal conductive materials. 
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Conductivity 
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1. 引言 

随着微电子器件向微型化、高集成度方向快速发展，界面热阻与局部过热问题日益突出，热管理已

成为制约器件性能与寿命的关键瓶颈。单壁碳纳米管(SWNT)具有超高轴向热导率、优异力学性能及独特

一维电子结构，在柔性散热膜、热界面材料及高功率器件热管理领域展现出巨大应用潜力。 
碳纳米管是全球性能最优异的柔性导热材料之一，其热导率约为金刚石的两倍[1]。碳纳米管热输运

以声子贡献为主、电子贡献为辅。室温条件下，声子热导率占总热导率 95%以上，电子热导率贡献不足

5%；而在高温、高掺杂或强电场环境中，电子热导率占比可提升至 10%~20%，直接影响整体热输运效

率。SWNT 的电子结构高度依赖手性构型与管径尺寸：扶手椅型 SWNT 多呈现金属性或窄带隙半导体特

性，锯齿型 SWNT 多为宽带隙半导体，二者电子态分布差异显著。当管径小于 2 nm 时，一维量子限域

效应增强，带隙随管径减小急剧增大，费米能级态密度发生重构，进而显著调控电子热导率。 
目前，国内外研究多集中于碳纳米管声子热输运特性，针对电子热导率的定量关联、量子调控机制

及手性差异本质的系统研究仍较为缺乏。本文基于密度泛函理论，系统计算不同手性、不同管径 SWNT
的能带结构、带隙及费米能级态密度，阐明电子结构参数与电子热导率的内在关联，揭示管径 2 nm 附近

的量子调控规律，为碳基导热材料的热性能优化与构型设计提供理论支撑。 

2. 碳纳米管结构特性 

碳纳米管(Carbon Nanotubes, CNT)是一类由碳原子通过 sp²杂化形成的一维纳米管状材料，是空六边

形晶格，具有典型蜂窝状石墨烯片卷曲结构，具体结构如图 1。根据石墨烯片的卷曲方式，CNT 可分为

扶手椅型(Armchair)、锯齿型(Zigzag)和手性型(Chiral)三类，其电子结构、热学性质高度依赖手性指数(n, 
m)。扶手椅型 CNT 多呈现金属性或窄带半导体特性，锯齿型 CNT 多为半导体，手性 CNT 则兼具复杂电

子行为。手性差异直接决定 CNT 能带结构和费米能级态密度，进而调控电子热导率、电导率等输运特性。

Open Access

https://doi.org/10.12677/mp.2026.164010
http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/


朱方容，陈政丽莎 
 

 

DOI: 10.12677/mp.2026.164010 83 现代物理 
 

碳纳米管因其独特的一维量子限域效应、优异的力学、电学与热学性能，成为纳米材料科学、凝聚态物

理及电子信息领域的重要研究对象[2]。 
 

 
Figure 1. Schematic diagram of carbon nanotube structural curling 
图 1. 碳纳米管结构卷曲原理图 

 
碳纳米管具有超高轴向热导率，为 3200 W/mK [3]、优异的力学强度[4]、高载流子迁移率、可调电子

结构等优异特性，在微电子热管理、柔性电子[5]、储能器件、航空航天散热等领域具有重要应用价值。

随着电子器件向微型化、高集成度方向发展，热管理压力日益严峻，碳纳米管凭借优异热性能，成为下

一代高导热领域的核心候选材料[6]-[8]。 
碳纳米管热输运以声子主导、电子辅助为基本特征：室温下声子热导率占总热导率 95%以上，电子

热导率贡献较小；但在高温、高偏压或强电场条件下，电子热导率贡献显著提升，成为调控整体热性能

的关键因素。碳纳米管电子结构高度敏感于手性、管径。当管径小于 2 nm 时量子限域效应显著，带隙、

态密度突变，直接影响电子热导率。 
CNT 的结构计算公式为： 

 ( )1 2 ,CNT n m m n N= + ∈C a a  (2-1) 

式中， m和 n 是手性指数，且为整数。 1a 和 2a 是石墨烯的向量基矢， 1 2 c ca a a −= = 。 

 2 23CNT c cC a m mn n−= + +  (2-2) 

式中， c ca − 是碳原子间的键长。 
CNT 的管径计算为： 

 2 23CNT c cd C a m mn n−= ⋅ + +π= π  (2-3) 

由于考虑扶手椅型碳纳米管的手性指数 ( )1 1,m n ，且 1 1 0m n= ≠ ；锯齿型碳纳米管的手性指数为

( )2 2,m n ，且手性指数 1 1 0m n> = 。 3 c ca a− = ，计算扶手椅型和锯齿型的管径分别为： 

 3A Ad a n= ⋅ π  (2-4) 

 C Cd a n= ⋅ π  (2-5) 

当 A Cd d= 时，扶手椅型单壁碳纳米管和锯齿型单壁碳纳米管的手性指数 n 相差 1 Å0.d < 倍数。 

本征单壁碳纳米管(Single-Walled Carbon Nanotubes, SWNT)是由单层石墨烯片沿特定方向卷曲形成

的一维纳米管状材料，具有典型 sp²杂化共价键结构，直径通常在 0.4 nm~3 nm，长度可达微米至毫米量级。 
SWNT 电子结构高度敏感于管径变化。管径小于 2 nm 时，量子限域效应显著，能带分裂、带隙快速

增大、费米能级态密度重构，电子输运行为发生突变，直接影响电子热导率；管径大于 2 nm 时，量子效

应减弱，电子结构趋于稳定，电子热导率变化趋缓。因此，2 nm 是 SWNT 电子结构与电子热导率调控的
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关键临界尺寸。 

3. 相关理论基础 

3.1. 密度泛函理论 

密度泛函理论(Density Functional Theory, DFT)是从量子力学层面描述多电子体系基态性质的第一性

原理方法[9]。它是用电子密度取代波函数作为体系基本变量，把复杂的多电子薛定谔方程转化为可计算

的单电子方程，为碳纳米管、石墨烯等低维材料的电子结构、能带与态密度研究提供了主流理论框架[10]。 
量子力学中，薛定谔方程可以直接描述多粒子系统的能量与状态关系。当包含 N 个电子和 M 个原子

核的材料时，定态薛定谔方程可表示为： 

 ( ) ( )1 1 1 1
ˆ , , , , , , , , , ,N M N MH r r R R E r r R RΨ = Ψ     (3-1) 

为了简化问题，将电子和核运动分离，方程简化为电子薛定谔方程： 
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式中，为约化普朗克常数( 2h= π )； em 是电子静止质量； IM 表示第 I 个原子核的质量； IZ 表示第 I
个原子核的原子序数； e是电子电荷量的绝对值； 0ε 为真空介电常数。 

尽管电子薛定谔方程简化了核运动影响，但多电子波函数仍然是高维、不可直接求解。为突破这一

困境，密度泛函理论将描述体系的核心变量从波函数替换为电子密度，实现了从“不可解”到“可计算”

的关键跨越。 
多电子薛定谔方程高维难解，DFT 以电子密度 ρ(r)替代波函数，将 3N 维问题降为 3 维，实现可计算

化。Hohenberg-Kohn 定理证明：基态密度唯一决定所有性质，奠定 DFT 理论基础[11]。 
DFT 是处于外场中的多电子系统，基态所有物理性质均由基态电子密度 ( )rρ 唯一决定；基态能量是

电子密度的唯一泛函 [ ]E E ρ= ；对满足归一化条件的电子密度 ( )rρ ，能量泛函 [ ]E ρ 取极小值时对应系

统基态，为变分求解提供了严格依据。 
为构建可直接求解的计算体系，将总能量泛函分解为： 

 [ ] [ ] [ ] [ ] [ ]s ext H xcE T V E Eρ ρ ρ ρ ρ= + + +  (3-3) 

式中， [ ]sT ρ 为非相互作用电子动能； [ ]extV ρ 为外场作用能； [ ]HE ρ 为电子间经典库仑能； [ ]xcE ρ 为交

换关联能。 
通过变分法可推导出 Kohn-Sham 单电子方程[12]： 

 ( ) ( ) ( )
2

2

2 eff i i i
e

V r r r
m

φ ε φ
 
− ∇ + = 
 

  (3-4) 

其中， ( )effV r 表示有效势场，Hartree 势 ( )HV r ，交换关联势 ( )xcV r ，具体公式如下： 

 ( ) ( ) ( ) ( )eff ext H xcV r V r V r V r= + +  (3-5) 

 ( ) ( )
2

0

d
4H

eV r r r
r r

ρ
ε

′ ′=
′π −∫  (3-6) 
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 ( ) [ ]
( )

xc
xc

E
V r

r
δ ρ
δρ

=  (3-7) 

交换关联泛函的精度是决定材料电子结构计算可靠性的核心因素。由于电子间交换与关联作用的量

子本质复杂，目前尚无精确解析形式，但在实际计算中往往依赖近似方法，包括有局域密度近似(Local 
Density Approximation, LDA)、广义梯度近似(Generalized Gradient Approximation, GGA)及杂化泛函方法。 

LDA 是最早发展的基础近似方法，是将非均匀电子体系分解为一系列无限小的局域均匀子区域，每

个子区域内的电子密度近似为常数。通过对各子区域的交换关联能密度进行积分，即可得到整个体系的

交换关联能。交换关联能泛函的公式为： 

 ( ) ( ) ( )3dLDA
xc xcE r r r rρ ρ ε ρ=      ∫  (3-8) 

式中， ( )xc rε ρ  为局域均匀电子气的交换关联能密度。 

然而，LDA 会忽略电子密度梯度信息，在分子和复杂固体等非均匀体系中出现偏差。而 GGA 则引

入了电子密度的梯度信息，将交换关联能泛函的构造从仅依赖局域电子密度扩展到同时考虑密度的空间

变化率，从而显著提升了对非均匀电子体系的描述精度。交换关联能泛函为： 

 ( ) ( ) ( ) ( )3d ,GGA
xc xcE r r r r rρ ρ ε ρ ρ= ∇      ∫  (3-9) 

式中， ( )rρ∇ 为电子密度梯度。 

目前常用的 GGA 泛函包括 Perdew-Wang (PW91)和 Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)等。本文采用广义

梯度近似(GGA)下的 PBE 泛函描述交换关联能，适用于碳基材料 sp²杂化体系，可精准描述碳纳米管电子

结构特征。 

3.2. 热导率 

碳纳米管热传导主要由声子热传导和电子热传导共同贡献，总热导率满足： 

 total phonon electronκ κ κ= +  (3-10) 

式中， phonon electionκ κ≥ 为声子热导率， phonon electionκ κ≥ 为电子热导率。 
室温条件下，碳纳米管以声子热导率主导，占比超过 95%；但在高温、高掺杂或强电场条件下，电

子热导率贡献显著提升，成为调控热性能的关键因素。在绝缘体和本征半导体中，电子载流子浓度低，

热传导几乎由声子主导；在金属材料中，自由电子浓度高，电子热导率占总热导率 90%以上；在掺杂半

导体、半金属或高温环境下，电子载流子浓度提升，电子热导率占比增加，与声子热导率共同调控整体

热输运性能[13]。 
电子热导率公式为： 

 electron L Tκ σ=  (3-11) 

式中，L 是洛伦兹数(金属近似 L = 2.44 × 10−8 W Ω/K)；σ是电导率；T 是热力学温度。 
电导率由费米能级态密度、载流子浓度与迁移率共同决定： 

 
2

*

ne
m
τσ =  (3-12) 

式中，n 为载流子浓度，e 为电子电荷量，τ为弛豫时间，m∗为有效质量。费米能级态密度越高、有效质

量越小，电导率越大，电子热导率越高。 
碳纳米管电子热导率由能带结构、带隙、费米能级态密度共同调控：带隙越小，电子跃迁势垒越低，
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载流子浓度越高、迁移率越大，电子热导率越大；态密度越高，参与热激发电子数越多，电子热输运效

率越高；载流子的有效质量越小，电子迁移率越高，电子热导率越大。扶手椅型单壁碳纳米管窄带隙、

高费米能级态密度、低有效质量，电子热导率显著优于锯齿型；管径小于 2 nm 时量子限域效应增强，电

子结构突变，电子热导率敏感可调[14] [15]。 

4. 计算方法 

4.1. 模型构建 

本文选取扶手椅型 SWNT (n, n)与锯齿型 SWNT (n, 0)为研究对象，手性指数范围覆盖管径 0.5 nm~3.0 
nm，包含 0.5 nm、0.9 nm、1.5 nm、2.0 nm、2.6 nm、3.0 nm 六种典型管径，管长统一设置为 30.3 nm，

构建周期性一维 SWNT 模型，消除边界效应影响。 

4.2. 参数设置 

基于密度泛函理论，采用 VASP 软件包进行第一性原理计算。交换关联能选用广义梯度近似(GGA)
下的 PBE 泛函；平面波基组截断能设置为 400 eV，确保电子波函数展开充分。 

4.3. 计算内容 

系统计算不同手性、不同管径 SWNT 的能带结构、带隙、费米能级态密度；基于费米能级态密度推

导电导率并预测电子热导率；对比分析扶手椅型与锯齿型 SWNT 电子结构差异，阐明管径 2 nm 附近量

子限域效应对电子热导率的调控规律。 

5. 单壁碳纳米管电子结构与电子热导率关联 

CNT 热导率由声子热导率与电子热导率共同构成，其中声子贡献占比超 90%，为热输运主导因素，

电子热导率虽占比较小，但在高导电性场景下仍具有一定辅助作用。 
为了更全面地去分析微观电子结构对热导率的影响，将对不同管径下的能态分布进行分析，重点考

察能带、态密度与热导率之间的关系。以 2 nm 这个特殊管径临界值，将电子结构的分析重点放在管径 2 
nm 临界值前后。 

在室温 300 K 下，20 组不同管径 SWNT 热导率计算结果如图 2 所示。扶手椅型 SWNT 的热导率整

体高于锯齿型 SWNT。在弹道声子输运条件下(管长 < 40 nm)，管径在 0.5 nm~10.6 nm 范围内发生变化

时，管径对两种手性结构热导率的影响较小。在临界管径约 2 nm 附近，两种手性结构都表现出明显不同

的结构和管径依赖行为现象，2 nm 成了热导率变化的关键转折点。 
图 2 分别详细展示了采用 PBE 泛函计算 CNT 不同管径的能带分布情况与带隙特征。橙色代表扶手

椅型 SWNT，蓝色代表锯齿型 SWNT，红色和绿色分别代表带顶(VBM)和导带底(CBM)曲线。为了方便

分析观察，能量范围统一设置在−3 eV~3 eV 之间。SWNT 的导电性由其手性指数(n, m)决定：n = m 时为

金属，而当 n + m 的值是 3 的整数倍时材料为半导体。然而，由于 PBE 泛函对电子关联的近似，可能导

致能带的闭合不完全，部分扶手椅型 SWNT 及特定锯齿型 SWNT 呈现准金属特性。比如每组的扶手椅

型，以及 0.9 nm 组的锯齿型(12, 0)和 2.6 nm 组的锯齿型(33, 0)，均呈现出了准金属性质。扶手椅型 CNT
的热导率整体高于锯齿型 CNT，核心源于声子振动模式更优、声子散射更少，较窄的带隙与费米能级处

较高的态密度，也辅助提升了电子热输运贡献。 
对于半导体和绝缘体，由于自由电子较少，电子热导率通常较低。如图 3，可以看到 0.5 nm、0.9 nm、

1.5 nm、2.0 nm、2.6 nm、3.0 nm 不同管径的带隙值。整体而言，扶手椅型 SWNT 能带带隙显著小于锯齿
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型 SWNT：扶手椅型带隙为 0.05 eV~0.15 eV，锯齿型带隙为 0.3 eV~0.45 eV。带隙越小，电子跃迁所需

能量越低，热激发产生的载流子浓度越高，电子迁移率越大，进而提升电子热导率。因此，扶手椅型 SWNT
电子热导率整体优于锯齿型 SWNT。 

 

 
Figure 2. Thermal conductivity of 20 carbon nanotubes (length = 30.3 nm) 
图 2. 20 组管长为 30.3 nm 的碳纳米管组的热导率 

 

 
Figure 3. Band structure and band gap values of intrinsic CNT with different diameters 
图 3. 不同管径下本征 CNT 的能带图和带隙值 

 
费米能级态密度直接反映费米能级附近可用电子态数量，是决定载流子浓度与电子输运效率的关键

因素之一。 
为了进一步分析电子结构对热导率的影响，不同管径的总态密度(Total Density of States, TDOS)及费

米能级处态密度峰值如图 4 所示。其中，橙色代表扶手椅型 SWNT，蓝色代表锯齿型 SWNT。 
结果表明，除少数准金属锯齿型 SWNT 外，扶手椅型 SWNT 费米能级态密度峰值显著高于锯齿型

SWNT，尤其在费米能级附近，较高的态密度意味着更多的电子参与热传导，从而辅助增加了电子热导。

图 4(g)子图展示了不同管径扶手椅型和锯齿型 SWNT 在费米能级处的态密度峰值差异，从图中可知，除

https://doi.org/10.12677/mp.2026.164010


朱方容，陈政丽莎 
 

 

DOI: 10.12677/mp.2026.164010 88 现代物理 
 

了 0.9 nm 组的锯齿型(12, 0)和 2.6 nm 组的锯齿型(33, 0)呈现准金属性质，有较高的态密度峰值，其余情

况扶手椅型 SWNT 都存在相对更高的态密度峰值。费米能级态密度越高，参与热传导的电子数量越多，

电子热输运效率越高，电子热导率越大。高费米能级态密度是扶手椅型 SWNT 电子热导率优于锯齿型的

核心原因。 
 

 
Figure 4. Density of states and Fermi-level DOS peak of intrinsic CNT with different diameters 
图 4. 不同管径下本征 CNR 的态密度和费米能级处的态密度峰值 

 
经过以上实验分析，管径 2 nm 是 SWNT 电子结构与电子热导率调控的关键临界值。管径小于 2 nm

时，一维量子限域效应显著，电子波函数受限，带隙随管径减小快速增大、费米能级态密度重构，电子

热导率随管径减小急剧下降，呈现强管径依赖性；管径大于 2 nm 时，量子限域效应减弱，电子结构趋于

稳定，带隙与费米能级态密度变化平缓，电子热导率趋于饱和，管径依赖性显著降低。扶手椅型 SWNT
窄带隙、高费米能级态密度特性，使其在不同管径条件下均保持较高电子热导率；锯齿型 SWNT 宽带隙、

低费米能级态密度特性，电子热导率整体偏低，且对管径变化更为敏感。管径 2 nm 附近电子结构的突变，

为 SWNT 电子热导率的精准调控提供关键依据。 

6. 结论 

本文基于密度泛函理论，系统研究扶手椅型与锯齿型 SWNT 电子结构对电子热导率的调控机制，结

论如下：手性主导电子热导率差异：扶手椅型 SWNT 窄带隙(0.05 eV~0.15 eV)、高费米能级态密度(0.1985 
states/eV~2.371 states/eV)，电子热导率显著优于锯齿型；经过实验分析可知，2 nm 为临界调控值：管径 
< 2 nm 时，量子限域效应显著，电子热导率敏感可调；管径 > 2 nm 时趋于饱和；电子热导率为热性能重

要补充：扶手椅型 SWNT 电子热导率贡献更大，为热性能优化提供重要途径。研究厘清了碳纳米管电子

结构与电子热导率定量关联，为碳基导热材料热性能精准调控、构型优化提供理论支撑，助力微电子热

管理、柔性电子等场景应用。 
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