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Аннотация: для однослойных углеродных нанотрубок структурного типа “armchair” уста-
новлено монотонное уменьшение энергии Ферми с увеличением длины углерод–углеродной
связи.
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Abstract: the monotonic decrease of Fermi energy while increasing of carbon-carbon bond
length is determined for single-walled carbon nanotubes with the structural type "armchair".
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ВВЕДЕНИЕ

Однослойные углеродные нанотрубки (ОСУНТ) обладают рядом уникальных электрофизиче-
ских характеристик и являются перспективным материалом твердотельной электроники, микро
– и наноэлектроники. Благодаря большим значениям предельно допустимых плотностей токов (∼
108 – 109 А/см2) использование ОСУНТ должно способствовать увеличению быстродействия и
надёжности, уменьшению линейных размеров СБИС [1]. Способность испускать электроны под
воздействием сравнительно небольших полей (<10 В/мкм, [2]) можно применять при производстве
низковольтных эмиссионных дисплеев [3, 4], точечных источников электронов [4], катодолюминес-
центных источников света с низким энергопотреблением [3]. Однослойная углеродная нанотрубка
может быть использована в качестве токопроводящей жилы нанокабеля [5]. Полимерные компо-
зиты, содержащие ОСУНТ, в силу своей лёгкости и хорошей электрической проводимости способ-
ны стать идеальными материалами, экранирующими от СВЧ–излучения [6]. Очевидно, что для
успешного серийного применения ОСУНТ в перечисленных областях, в первую очередь должны
быть детально изучены электронные свойства самих нанотрубок.

В нашей работе [7] была предложена простая модель однослойной углеродной нанотрубки,
основанная на приближении свободных электронов (СЭ). На наш взгляд эта модель должна яв-
ляться основой для инженерных расчетов электрофизических параметров ОСУНТ с металличе-
ским типом проводимости. Представленные результаты моделирования качественно согласуются
с известными теоретическими и экспериментальными данными; более того, дальнейший анализ
показал, что для нанотрубок (4,4), (5,5), (6,6) и (7,7) достигнуто хорошее количественное согла-
сие. В частности, вычисленные нами значения баллистического сопротивления, представленные в
работах [8 – 11], совпадают с результатами более сложных расчетов [12, 13]. Полученные нами зна-
чения энергии Ферми EF отличаются от значений, вычисленных в рамках весьма точного метода
линеаризованных присоединённых цилиндрических волн (ЛПЦВ) [14], не более чем на 5 эВ; при
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этом относительная разница не превышает 20%, что вполне допустимо для инженерных расчетов.
Эту разницу в дальнейшем мы считаем погрешностью модели, основанной на приближении СЭ.

Основным направлением развития нашей работы [7] стало детальное исследование электрон-
ных характеристик нанотрубок (4,4),. . . ,(7,7) в рамках приближения СЭ. Здесь необходимо отме-
тить, что согласно результатам работ [15 – 17] наиболее распространённым структурным типом
ОСУНТ является тип “armchair”. Выбранные нами нанотрубки относятся к структурному типу
“armchair”, поэтому исследование их свойств является действительно важной задачей, решение ко-
торой способствует ускорению серийного применения углеродных нанотрубок в гибридных СБИС
и электронных приборах нового поколения.

Настоящая работа является следующим шагом развития нашей базовой работы [7] и посвяще-
на исследованию поведения уровня Ферми с изменением длины углерод–углеродной связи lC−C .
Этот энергетический параметр важен при моделировании автоэмиссионных и контактных явле-
ний. Несмотря на качественную простоту модели ОСУНТ в приближении СЭ, явного аналити-
ческого выражения для EF нет; этот параметр определяется численными методами, не очень
удобными для быстрого освоения. Поэтому была поставлена задача найти простые приближен-
ные выражения для зависимости энергии Ферми от длины углерод–углеродной связи и индексов
хиральности f и g. При этом особое внимание уделялось точности, а именно: чтобы разницей
между значениями, определенными численными методами и при помощи приближенного выра-
жения, можно было пренебречь, эта разница должна быть на порядок меньше погрешности самой
модели. Таким образом, в настоящей работе представлены результаты моделирования влияния
длины углерод–углеродной связи на положение уровня Ферми ОСУНТ (4,4),. . . ,(7,7) и впервые
представлена зависимость EF от lC−C и индексов хиральности.

ВЛИЯНИЕ ДЛИНЫ УГЛЕРОД–УГЛЕРОДНОЙ СВЯЗИ НА ПОЛОЖЕНИЕ
УРОВНЯ ФЕРМИ

Выражение для приближенной зависимости энергии Ферми от длины углерод–углеродной свя-
зи и индексов хиральности находилось по следующей схеме:

– для каждой ОСУНТ путём численного решения уравнения (9), представленного в работе [7],
определялось значение EF при каждом участвовавшем в расчетах значении lC−C ; эти значения в
дальнейшем называются точными модельными;

– на основании результатов вычисления точных модельных значений для каждой ОСУНТ стро-
илась индивидуальная приближенная функция зависимости энергии Ферми от длины углерод–
углеродной связи EП

F (lC−C); каждая такая зависимость в качестве параметров содержала набор
коэффициентов µ1,. . . ,µk, индивидуальных для каждой нанотрубки;

– коэффициенты µ1,. . . ,µk рассматривались как функции f и g, находились выражения для
приближенных зависимостей этих коэффициентов µП

1 (f, g) , . . . , µП
k (f, g) и все полученные выра-

жения объединялись одной общей приближенной зависимостью EП.О.
F (lC−C , f, g).

Длина углерод–углеродной связи варьировалась от 0,141 нм до 0,143 нм. Выбор границ изме-
нения lC−C основан на следующем соображении. Известно, что длина углерод–углеродной связи
равна 0,142 нм [3, 18, 19]. Но, поскольку о погрешности измерения этой величины не сообщается,
мы полагаем, что она составляет единицу младшего разряда, т.е. 0,001 нм. Таким образом, зна-
чение lC−C должно находиться в пределах 0,142±0,001 нм, то есть, принадлежать выбранному
нами интервалу.

Значения энергии Ферми, вычисленные для каждой ОСУНТ на первом этапе, представлены
точками на рис. 1–4.

Из этих рисунков видно, что для каждой нанотрубки энергия Ферми монотонно убывает с
ростом длины углерод–углеродной связи.
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Рис. 1. Зависимость энергии Ферми от длины
углерод–углеродной связи для ОСУНТ (4,4)

Рис. 2. Зависимость энергии Ферми от длины
углерод–углеродной связи для ОСУНТ (5,5)

Рис. 3. Зависимость энергии Ферми от длины
углерод–углеродной связи для ОСУНТ (6,6)

Рис. 4. Зависимость энергии Ферми от длины
углерод–углеродной связи для ОСУНТ (7,7)
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Построение индивидуальных зависимостей EП
F (lC−C) осуществлялось при помощи метода наи-

меньших квадратов (МНК). Как видно из рис. 1–4, для каждой ОСУНТ, вычисленные точные
модельные значения хорошо укладываются на прямую. Поэтому каждая зависимость EП

F (lC−C)
искалась в виде:

EП
F (lC−C) = µ1lC−C + µ2, (1)

где µ1 и µ2 – коэффициенты, значения которых определяются из условия минимума суммы квад-
ратов отклонений. Это условие выглядит следующим образом:





k|∑
i=1

(EF i (lC−C i)− (µ1lC−C i + µ2)) lC−C i = 0

k|∑
i=1

(EF (lC−C i)− (µ1lC−C i + µ2)) = 0

, (2)

где k| – число точек, в которых вычислялись точные модельные значения, k| = 21;
lC−Ci– i-ое значение длины углерод–углеродной связи;
EF i (lC−Ci) – точное модельное значение энергии Ферми в точке lC−Ci.
Путём решения системы уравнений (2) найдены следующие выражения для µ1 и µ2:

µ1 =

k|∑
i=1

EF i (lC−C i)×
k|∑
i=1

lC−C i − k|
k|∑
i=1

EF i (lC−C i) lC−C i

(
k|∑
i=1

lC−C i

)2

− k|
k|∑
i=1

l2C−C i

, (3)

µ2 =

k|∑
i=1

EF i (lC−C i)− µ1
k|∑
i=1

lC−C i

k|
. (4)

Значения коэффициентов µ1 и µ2 для каждой исследованной ОСУНТ представлены в таблице
1.

Таблица 1. Значения коэффициентов µ1 и µ2 для исследованных ОСУНТ.
(f, g) µ1, эВ /нм µ2, эВ
(4,4) -406,786990 86,647470
(5,5) -409,994770 87,340617
(6,6) -412,563680 87,880819
(7,7) -414,532190 88,296062

Таблица 2. Максимальное значение модуля разности приближенного значения и точного модель-
ного значений энергии Ферми.

(f, g) max
{∣∣EF i (lC−C)− EП

F i (lC−C)
∣∣} , эВ lMC−C ,нм

(4,4) 0,0026 0,1410
(5,5) 0,0029 0,1410
(6,6) 0,0024 0,1429
(7,7) 0,0031 0,1410

Найденные значения коэффициентов µ1 и µ2 были использованы для вычисления приближен-
ных значений энергии Ферми по формуле (1), затем был проведён анализ точности полученных
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значений. Результаты анализа представлены в табл. 2, где для каждой нанотрубки указано макси-
мальное значение модуля разности приближенного значения от точного модельного; эта величи-
на обозначена max

{∣∣EF i (lC−C)− EП
F i (lC−C)

∣∣}. Помимо этого в таблице указана длина углерод–
углеродной связи lMC−C , при которой достигается максимальное различие. Для каждой ОСУНТ
величина max

{∣∣EF i (lC−C)− EП
F i (lC−C)

∣∣} на 3 порядка меньше погрешности модели. На рис. 1–4
приближенные зависимости EП

F (lC−C) обозначены пунктирными линиями.
Затем коэффициенты µ1 и µ2 были рассмотрены как функции индексов хиральности. Посколь-

ку в случае нанотрубок структурного типа “armchair” значения индексов хиральности совпадают,
мы ограничились рассмотрением зависимостей только от одного индекса f . Эти зависимости по-
казаны точками на рис. 5–6.

Рис. 5. Зависимость коэффициента µ1 от ин-
декса хиральности f .

Рис. 6. Зависимость коэффициента µ2 от ин-
декса хиральности f .

При помощи того же МНК были установлены следующие аналитические выражения для µП
1 (f)

и µП
2 (f):

µП
1 = µ1,1f + µ2,1, (5)

где µ1,1= –2,580451 эВ/нм; µ2,1 =–396,776930 эВ/нм.

µП
2 = µ1,2f + µ2,2, (6)

где µ1,2= 0,548598 эВ; µ2,2 = 84,523954 эВ.
Зависимости µП

1 (f) и µП
2 (f) показаны на рис.5 и 6 сплошными линиями.

В итоге, с учетом (5) и (6), обобщенное выражение для приближенного значения энергии Ферми
EП.О.

F приобрело следующий вид:

EП.О.
F = µ1,1flC−C + µ2,1lC−C + µ1,2f + µ2,2, (7)

В таблице 3 для каждой исследованной ОСУНТ представлены значения максимального модуля
разницы между точным модельным значением и значением, вычисленным согласно (7); эта вели-
чина обозначена как max

{∣∣EF i (lC−C)− EП.О.
F i (lC−C)

∣∣}. Также указана длина углерод–углеродной
связи lM.О.

C−C , при которой достигается максимальное различие. Из таблицы видно, что максималь-
ная разница на 2 порядка меньше погрешности модели.
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Таблица 3. Максимальное значение модуля разности приближенного значения, вычисленного по
обобщенной формуле, и точного модельного значений. энергии Ферми.

(f, g) max
{∣∣EF i (lC−C)− EП.О.

F i (lC−C)
∣∣} , эВ lM.О.

C−C ,нм
(4,4) 0,02831371 0,1420
(5,5) 0,03210727 0,1410
(6,6) 0,02465536 0,1410
(7,7) 0,02620967 0,1420

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Основные результаты проделанной работы следующие:
– установлено, что с ростом длины углерод–углеродной связи от 0,141 до 0,143 нм энергия

Ферми для каждой ОСУНТ (4,4), (5,5), (6,6) и (7,7) монотонно убывает;
– установлено, что в этом интервале изменения длины связи энергия Ферми хорошо аппрок-

симируется линейной зависимостью (7), погрешность, вносимая этой зависимостью на 2 порядка
меньше погрешности самой модели.

Результаты этой работы представляют интерес для исследователей, изучающих транспортные,
температурные и автоэмиссионные свойства углеродных нанотрубок и специалистов, осуществ-
ляющих инженерные расчеты параметров гибридных СБИС.
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