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Аннотация. В данной работе на основе квантовомеханических представлений рассмотрена 
атомная структура и важнейшие электронные свойства кремниевых нанотрубок. Представ-
лены выражения для плотности электронных состояний и проводимости, заполненных ме-
таллами нанотрубок. 
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Abstract. In this paper, based on quantum mechanical concepts discussed atomic structure and 
electronic properties of silicon nanotubes. The expressions for the density of electron states and 
conduction-fi lled metal nanotubes.
Key words: silicon, carbon nanotubes, the density of states.

ВВЕДЕНИЕ
Открытие углеродных нанотрубок (УНТ) 

привело к появлению исследований, направлен-
ных на синтез и изучение других химических 
элементов нанотубулярной формы [1—4]. Ин-
терес к наноструктурированным материалам в 
форме нанотрубок обусловлен возможностью 
регулирования электронных, механических, 
магнитных и др. свойств при незначительном 
изменении структуры или допированием приме-
сями [5—7]. Так, например, УНТ, заполненные 
атомами металлов, обладают проводниковыми 
свойствами и обладают большей устойчиво-
стью, по отношению к «чистым» УНТ. При 
исследовании неуглеродных НТ возникают 
следующие основые направления исследова-
ний: экспериментальные методы синтеза НТ, 
теоретическое обоснование существования 
таких структур, теоретический анализ и про-
гнозирование свойств НТ, а также эксперимен-
тальное исследование получаемых структур и 
их возможные практические применения. При 
интегрировании углеродных наноструктур в 
кремниевую наноэлектронную приборную базу 
возникает проблема устойчивости контактов, 
решение в данном случае может быть найдено 
путем применения наноструктурированных 
материалов на основе кремния, в частности 
кремниевых нанотрубок (КНТ). *
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Целью настоящей работы является постро-
ение физико-математической модели электрон-
ной структуры однослойных кремниевых на-
нотрубок. Выражения, полученные для плот-
ности электронных состояний и проводимости, 
не зависят от рода вещества, заполняющего 
нанотрубку и могут быть применимы для раз-
личных типов легированных НТ.

МОДЕЛЬ АТОМНОЙ СТРУКТУРЫ 
КРЕМНИЕВЫХ НАНОТРУБОК
В ряде теоретических работ отмечается, что 

атомная структура КНТ может быть построе-
на аналогично УНТ (рис. 1) [2, 3], однако для 
кремния наиболее стабильным типом связи 
является sp3, в отличие от углерода, для кото-
рого более энергетически выгодной является 
sp2-связь. В связи с указанным, построение 
атомной структуры одностенных КНТ можно 
рассматривать на основе сворачивания фраг-
ментов квадратной решетки (рис. 2, 3). 

Рассмотрим процедуру сворачивания плос-
кой квадратной решетки. Пусть a1  и a2  – ба-
зисные векторы решетки (рис. 3), тогда базис-
ный вектор B , соединяющий узлы, переходя-
щие друг в друга при сворачивании, определя-
ется следующим образом: 
 B a a= +m n1 2 , (1)
где величины m n,  принадлежат множеству 
целых чисел. Построим параллельные прямые 
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Рис. 1. Атомная структура фрагмента однослойной НТ С170(5,5) с sp2 связями

Рис. 2. Атомная структура фрагмента однослойной НТ Si48 (6,0) c sp3 связями

Рис. 3. Схема получения нанотрубки, состоящей из квадратных ячеек.

c1 , c2 , проходящие через начало и конец пер-
пендикулярного им базисного вектора B. Сво-
рачивание сводится к тому, что каждая точка 
прямой c1 , переходит в точку прямой c2 , на-
ходящейся на расстоянии l  от c1 . 

В указанных обозначениях радиус на-
нотрубки определяется выражением

 R a m n= +
2

2 2

π
. (2)

Период идентичности квадратной решетки 
с характерным размером ячейки ai a=  опре-
деляется как 
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где GSD m n( , )  – наибольший общий делитель 
(greatest common divisor) m  и n . 

Для расчета зонной структуры периодичес-
ких структур зачастую необходимо знать чис-
ло узлов решетки, принадлежащих ячейке 
Вигнера—Зейтца [8, 9]: 

 N m n
GSD m nZW =

+2 2

( , )
. (4)

Моделирование атомной структуры и электронных свойств кремниевых нанотрубок
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Пример структуры хиральной кремниевой 
НТ представлен на рис. 2. Устойчивость крем-
ниевых нанотрубок со структурой подобной 
приведенной на данном рисунке подтвержда-
ется теоретическими расчетами [2], а также 
известной стабильностью квадратного кремни-
евого кластера Si−  [10]. 

ЭЛЕКТРОННЫЕ СВОЙСТВА 
НАНОТРУБОК ЗАПОЛНЕННЫХ 

АТОМАМИ МЕТАЛЛОВ
Нанотрубки могут заполняться примесными 

атомами либо в процессе изготовления, либо 
путем вскрытия торцов пустых трубок и на-
полнения их, например, за счет капиллярного 
эффекта [11—13]. Известно, что при заполне-
нии УНТ атомами металлов свободные элект-
роны из металлической части частично пере-
ходят на поверхность НТ [14, 15]. Таким обра-
зом, поверхность нанотрубки заряжается от-
рицательно, а ее внутренность — положитель-
но. Известно, что большинство металлов про-
являют донорные свойства в кристаллическом 
кремнии [10, 16]. Соответственно, будем пола-
гать при дальнейших расчетах, что положи-
тельный заряд внутри нанотрубки распределен 
равномерно по объему, отрицательный — по 
поверхности НТ. При расчетах не будем оста-
навливаться на атомной структуре нанотрубки 
и ее внутреннего строения. 

Рассмотрим фрагмент одиночной НТ, ради-
ус R  которой много меньше её длины L . Будем 
считать, что N 0  поверхностных атомов кремния 
захватывают один электрон. Согласно описан-
ной модели потенциальная энергия электронов 
внутри нанотрубки квадратично зависит от 
расстояния r R<  до центра нанотрубки [17]: 
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где e  – заряд электрона, Ki  – абсолютное 
значение поверхностной плотности заряда НТ. 
Здесь i = 1  для НТ, построенной из шести-
угольных граней кремния (рис. 1), i = 2  для 
НТ, построенной из квадратных ячеек (рис. 2). 
Величина Ki  подсчитывается как число атомов 
кремния на единицу длину, деленному на чис-
ло атомов N , принявших один электрон ме-
талла и умноженному на заряд электрона e . 

В случае нанотрубки ( , )n 0  с sp2 связями 
получаем: 
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где a0  – расстояние между ближайшими ато-
мами, a0  – число вершин n-угольника, образу-
ющего поперечное сечение нанотрубки. Ука-
занное значение K1  определено для аксиально-
симметричной ячейки нанотрубки с периодом 
трансляции 3 0a . Известно, что радиус на-
нотрубки, образованной в результате сворачи-
вания графитового слоя определяется выраже-
нием [20, 21]: 

  R a m n mn= + +
3
2

0 2 2

π
. (7)

Следовательно, для хиральной нанотрубки 
( , )n n  получаем 
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Соответственно, для КНТ ( , )n 0  с sp3 свя-
зями (рис. 2, 3) имеем: 
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для зигзагообразной НТ ( , )n n  c квадратными 
ячейками: 
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Отмечаем, что для КНТ ( , )n 0  и ( , )n n  с 
квадратными ячейками K K K2 1 2 2 2, ,= = . 

Видно, что глубина потенциальной ямы 
прямо пропорциональна радиусу нанотрубки. 
Необходимо также указать, что выбранное 
приближение (5) отражает среднее распреде-
ление электронной плотности, поэтому проце-
дура согласования с учетом атомного строения 
при таком выборе потенциала теоретически не 
обоснована. 

Определим энергетический спектр электро-
на в потенциальной яме в цилиндрической 
системе координат с помощью уравнения Шре-
дингера. В приближении эффективной массы 
уравнение, описывающее состояния электрона 
имеет вид: 
 HΨ Ψ= E , 
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где ( , , )r zΘ  — координаты движения электро-
на, ( , )IIm m⊥  — поперечная и продольная эф-
фективные массы электрона, U r( )  — потенци-
альная энергия определяемая согласно (5). 

Поскольку операторы проекций квазиим-
пульса и момента импульса на ось z коммути-
руют с гамильтонианом (11) и между собой, то 
считая m⊥  и mII  постоянными, представим 
функцию состояния электрона в виде произве-
дения независимых собственных функций, 
определяющих волновые функции продольного 
и поперечного движения: 
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где A  — постоянная нормировки, pz  — зна-
чение оператора проекции импульса на ось 
z , n = 1 2 3, , ,...  — главное квантовое число, 
m nz = −0 1 2 1, , ,...  — азимутальное квантовое 
число.

Волновой функции (12) соответствуют энер-
гия электрона: 
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2
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где E n mz0( , ) определяет энергетический спектр 
поперечного движения электрона в НТ и нахо-
дится как собственное значение оператора: 
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Для произвольного азимутального числа 
mz  точное решение задачи о нахождении опе-
ратора (14) в известной литературе отсутству-
ет. Однако, возможно определение спектра 
энергии задачи для основного состояния 
( , )n mz= =1 0 . 

В декартовой системе координат уравнение 
Шредингера, определяющее спектр поперечно-
го движения основного состояния, с учетом (5) 
примет вид: 
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Следовательно, спектр электронов у дна 
локализующего потенциала имеет вид двумер-
ного гармонического осциллятора [22]: 
 E f e Kf i= + − ⋅( )1 �ω ,  (16)

где f f f= +1 2  — номер осцилляторного уровня, 
f f1 2 0 1 2, , , , ...= , ω πε= ⊥2 4 0

2eK R mi /( )  — час-
тота нулевых колебаний электрона. Соответ-
ственно полная энергия электрона с квазиим-
пульсом pz  определяется выражением: 
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Отметим, что расстояние между уровнями 
пропорционально величине R−1 2/ , а, соответ-
ственно, число уровней пропорционально 
R3 2/ . 

Определим размещение по подзонам и плот-
ность квазиодномерных состояний в НТ в 
рамках одноэлектронного приближения. В 
случае продольного движения электронов внут-
ри нанотрубки, согласно [16] определяем ква-
зиимпульс Ферми: 

 p
R

F =
π ρ2 2

2

�
, (18)

где ρ  — плотность (концентрация) электронов 
проводимости. Следовательно, условие запол-
нения электронами только одной подзоны 
имеет вид: 

 E R
mF < ⇒ <�

�
�ω

π ρ
ω

2 2 2 4

8 II

. (19)

Ввиду одномерного характера движения 
электронов вдоль нанотрубки значения квази-
импульсов в первой подзоне принимают значе-
ния − ≤ ≤p p pF z F , соответственно, поверх-
ность Ферми вырождается на две изолирован-
ные точки E pF F( )−  и E pF F( ) , а энергия уров-
ня Ферми, находящегося посредине между 
первым и вторым уровнями поперечного дви-
жения определяется как 
 EF = �ω /2 . (20)

С ростом концентрации электронов прово-
димости или радиуса НТ электроны начинают 
размещаться и во второй подзоне, соответствен-
но число состояний увеличивается на величину 
2 2p m LF −( )II /( )� �ω π , где L  — длина НТ. 
Тогда, с учетом двукратного вырождения вто-
рого осцилляторного уровня условие для опре-
деления квазиимпульса Ферми принимает 
вид: 

 π ρ ω2 2 2 2 2� �R p p mF F/ II= + −( ) .  (21)

Моделирование атомной структуры и электронных свойств кремниевых нанотрубок
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Откуда получаем квазиимпульс Ферми в 
первой подзоне с учетом размещения электро-
нов в двух подзонах:

 p
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π ρ

ω
2 2

6
2
3

2
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�II .  (22)

В случае произвольного числа подзон N R( )  
несложно показать, что взаимосвязь квазиим-
пульса в первой подзоне и N R( )  определяется 
системой уравнений: 
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Согласно [23] для одной подзоны с квантовым 
числом f  плотность состояний в интервале 
энергии dE  определяется следующим обра-
зом: 

 g E dE L f dpf z( )
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=
+4 1

2π�
.  (24)

С учетом (17) получаем плотность одноэлект-
ронных состояний в наполненной металлом 
НТ: 
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f E Ef f
f

E Ef

( ) ( )II= + −{ }
<

∑
2

1
π�

,  (25)

где Ef  определяется выражением (16). 
Определим электропроводимость наполнен-

ной металлом НТ. Согласно теории Ландауэра 
[24, 25], проводимость квантового канала зада-
ется выражением
 G G Ti= 0 .  (26)

где G e0
22 2= /( )π�  – квант проводимости, а Ti  

– коэффициент проницаемости канала для i-ой 
моды поперечного квантования; суммирование 
ведется по всем модам, дающим вклад в про-
водимость. В рассматриваемом случае число 
мод с учетом кратности вырождения опреде-
ляется как N N( )/+ 1 2 . Следовательно, считая 
коэффициенты проницаемости каналов близ-
кими к единице, получаем: 

 G e N R N R
=

⋅ +2
2

1
2

2

π�
( ) ( ( ) )

. (27)

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Таким образом, получены выражения, поз-

воляющие определять положение уровня Фер-
ми, плотность электронных состояний и число 

каналов проводимости. Представленные ре-
зультаты дают возможность прогнозировать 
свойства УНТ и КНТ, с учетом анизотропии 
эффективной массы в канале наноструктуры. 
Показано, что электронными свойствами на-
нотрубок, наполненных металлами, можно 
управлять, изменяя радиус НТ или выбирая 
различные материалы для их наполнения. 
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