Mapping of Singular Points Associated with Topological Phase Transitions in the Deformation Space of Carbon Nanotubes
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ABSTRACT 

Homogeneous elastic deformations of single-walled carbon nanotubes (SWCNTs)—including torsion, axial, and circumferential strain—are experimentally accessible and preserve the symmetry of chiral nanotubes. Such deformations continuously modify atomic positions, causing the electronic band structure to evolve. Even slight perturbations can induce a transition from quasi-metallic to semiconducting behaviour.
Hamiltonian reparameterization under homogeneous deformation produces gap closing and reopening in the non-local inverse space, altering the SWCNT’s topological parameters. The sequence of gap closures in adiabatic processes is governed by the order of the principal axis and the corresponding band dispersions. Singular points, where bands with with  or  (for even ) re-open, can close the gap at the  or  points of the Brillouin zone. Within the deformation space, specific pathways are energetically favored for reaching and crossing these singular points changing topological phase of system.
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Mapiranje singularnih tačaka povezanih sa topološkim faznim prelazima u prostoru deformacija ugljeničnih nanotuba
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ABSTRACT 

Homogene elastične deformacije jednoslojnih ugljeničnih nanotuba (SWCNT) — uključujući torziju, aksijalno i radijalno naprezanje — su eksperimentalno realizabilne i održavaju simetriju kiralnih nanotuba. Takve deformacije kontinualno menjaju položaj atoma, što dovodi do evolucije strukture elektronskih zona. Čak i male perturbacije uzrokovane pomenutim deformacijama mogu izazvati prelaz iz kvazi-metalne u poluprovodnu fazu.

Reparametrizacija Hamiltonijana usled homogenih deformacija izaziva zatvaranje i ponovno otvaranje procepa u nelinearnom inverznom prostoru, menjajući topološke parametre SWCNT-a. Redosled zatvaranja gapa u adijabatskim procesima određen je redom glavne ose i odgovarajućim disperzijama pojaseva. Singularne tačke, gde se pojasevi sa with  or  (for even ) ponovo otvaraju, mogu izazvati zatvaranje gapa u  or  tačkama Briluenove zone. U prostoru deformacija postoje specifični pravci koji su energetski povoljniji za pristup i prelazak kroz ove singularne tačke menjajući topološku fazu sistema.


Keywords: ugljenične nanotube; simetrija; topološka faza; deformacije.

