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При переходе от приближения бесконечных нанотрубок к ультракоротким углеродным нанотрубкам (ук-ОУНТ) существенным становится квантово-размерное ограничение электронов вдоль оси нанотрубки, что приводит к изменению ее функциональных свойств[4].
При теоретическом исследовании перестройки электронной структуры в работе Тучина А.В. [1] для ук-ОУНТ симметрии (5, 5) была установлена размерная модуляция нижней свободной и верхней занятой молекулярных орбиталей, которая приводит к изменению ширины запрещенной зоны и фундаментальных параметров нанотрубки. Также было показано, что сильное внешнее локальное электрическое поле приводит к полевой модуляции электронной структуры вследствие эффекта Штарка [2, 3].
В настоящей работе проводилось исследование влияния симметрии нанотрубки на перестройку электронной структуры ук-ОУНТ (0, 9) в интервале длин от 0.7 до        2.6 нм. во внешнем локальном электрическом поле напряженностью от 0 до 0.5 В/Å. Расчеты проводились в квазимолекулярном приближении при помощи метода DFT в базисе 3-21*G.
При сегментном наращивании остова нанотрубки (0, 9), в отличие от осцилляционной зависимости ранее изученных нанотрубок с симметрией (5, 5), было установлено монотонное изменение зазора между граничными орбиталями от 1.83 до 0.59 эВ. Исследования показали, что сильное электрическое поле приводит к существенной перестройке электронной структуры. Полевое смещение нижней свободной молекулярной орбитали у нанотрубки длиной 2.6 нм. в электрическом поле 0.5 В/Å составляет 0.5 эВ. При достижении критического значения напряженности поля 0.5 В/Å величина зазора между граничными орбиталями становится меньше энергии теплового потенциала, что приводит к возникновению индуцированного перехода полупроводник–металл. Данный эффект может использоваться для создания электронных ключей, бесконтактных датчиков напряженностей электрического поля.
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