
Disentanglement:	  Conduc2on	  Bands	  in	  (5,5)	  SWNT	  



Band	  Structure	  and	  Conductance	  of	  a	  (5,5)	  SWCNT	  

	  Gamma-‐point	  :	  ~	  
2eV	  pseudo	  gap	  
	  
	  Two	  eigenchannels	  
at	  EF	  ð	  perfect	  
recovery	  of	  
metallic	  character	  !	  

EF	  

Solid:	  Gamma-‐sampling,	  100	  atoms,	  five-‐folded	  Brillouin	  zone	  
DoHed:	  Full	  SCF	  calculaJon	  (5	  k-‐points,	  20	  atoms	  supercell)	  

	  	  	  	  	  Band	  Structure	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  Conductance	  	  	  	  	  	  	  	  DOS	  



Exact	  Mapping	  onto	  a	  Tight-‐Binding	  Hamiltonian	  

	  (5,5)	  SWCNT	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  	  (8,0)	  SWCNT	  	  


