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С помощью классического молекулярно-динамического моделирования исследовано каналирование ионов низких 

энергий под углами, близкими к критическим, в углеродных нанотрубках. Было обнаружено снижение потерь энергии 
ионного рассеяния в возмущенных УНТ. Обсуждается механизм каналирования частиц и взаимодействие с возмуще-
ниями стенок УНТ: при движении частицы синфазно с волной частица может получать от волны некоторую долю энер-
гии, при этом потери энергии частицей на неупругих столкновениях со стенкой уменьшаются 

 
Введение 

Каналирование атомных частиц низких энер-
гий в углеродных нанотрубках (УНТ) изучалось в 
работах [1-4]. Исследователями [5] было отмече-
но, что при каналировании частиц под углами, 
близкими к критическим, в нанотрубке могут воз-
никать солитоноподобные волны упругих возму-
щений. Солитоноподобные возмущения распро-
страняются вдоль оси УНТ со скоростями, близ-
кими к скорости распространения фононов (10-16 
км/с) [6]. В работе [7] было выяснено, что упругие 
возмущения и ионы Ar

+
, каналируемые с низкими 

энергиями (около 100 эВ) могут взаимодейство-
вать между собой. Интерес вызывает режим, в 
котором каналируемая частица движется син-
фазно с вызванным ей возмущением стенки УНТ: 
в этом случае частица теряет меньше энергии на 
столкновениях со стенкой, чем в случае отсутст-
вия взаимодействия с вызванной ей волной.  

 

Основная часть 
Для выяснение особенностей каналирования 

атомных частиц в указанном режиме проводились 
расчеты методом классической молекулярной 
динамики [8] с использованием потенциала AIR-
EBO [9] для моделирования взаимодействия ато-
мов углеродной нанотрубки. Для взаимодействия 
атомов углеродной нанотрубки и каналируемой 
частицы применялся потенциал ZBL [10]. В рас-
чете рассматривались УНТ примерно одинаково-
го диаметра (10,10), (17,0) и (11,9) и равной дли-
ны 14.5 нм. Длина выбиралась из условия, что 
частица должна испытать минимум три столкно-
вения со стенкой и при этом не может быть 
меньше длины наибольшего из векторов транс-
ляции исследуемых УНТ. Перед расчетом произ-
водилась оптимизации геометрии УНТ и миними-
зация ее энергии методом сопряженных градиен-
тов [11]. Температура трубки поддерживалась на 
уровне 300 К в течение 5 пс с помощью термоста-
та Берендсена [12], а затем в течение 5 пс с по-
мощью термостата Нозе-Хувера [13]. После ре-
лаксации флуктуации температуры не превыша-
ли 5 К. Ионы Ar

+
 запускались с оси УНТ под угла-

ми 10-30°. Для учета геометрии УНТ азимуталь-
ный угол варьировался в диапазоне 0-36°, изме-
нялось положение вдоль оси Z так, чтобы по-
крыть площадь гексагональной ячейки стенки 
УНТ  

Анализировались траектории каналированных 
частиц, при этом по геометрическим и энергети-
ческим характеристикам устанавливался факт 
столкновение иона Ar

+
 со стенкой. Рассчитыва-

лась полная энергия каналируемого иона после 
каждого столкновения. На Рис. 1. показана зави-
симость потерь энергии от угла влета иона в УНТ 
с усреднением по положению вдоль оси Z и ази-
мутальному углу. Сравнение кривых после перво-
го, второго и третьего столкновения в возмущен-
ной и невозмущенной трубках позволяют судить о 
влиянии возмущений УНТ на потери энергии час-
тицы. Воздействие возмущений УНТ проявляют 
зависимость от температуры УНТ, расчеты, про-
веденные для 0.1 К почти не дают различий меж-
ду соударениями и, следовательно, не показыва-
ют влияния возмущения стенки УНТ на потери 
энергии каналируемой частицей. На Рис. 1 отло-
жена кривая потерь энергии иона Ar+ после 
третьего столкновения с учетом торможения на 
электронном газе. Видно, что значения потерь 
энергии близки к аналогичной кривой без учета 
торможения на электронах УНТ. 

 

Рис. 1. Потери энергии ионом Ar+ в нанотрубки (11,9) 
после третьего столкновения со стенкой для УНТ при 
0.1 К (квадраты), 300 К (треугольники) и в невозмущен-
ной УНТ при 300 К (круги). Ромбами обозначены потери 
после третьего столкновения с учетом торможения на 
электронном газе. 

 

Заключение 
В работе [7] был предложен механизм объяс-

нения взаимодействия частицы и возмущения 
стенки УНТ, основанный на понятии глиссирова-
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ния каналируемой частицы на волне упругого 
возмущения. Так при движении частицы синфаз-
но с волной частица может получать от волны 
некоторую долю энергии, при этом потери энер-
гии частицей на неупругих столкновениях со стен-
кой уменьшаются. 
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Low energy ion channeling with angles close to critical in carbon nanotube with help of classical molecular dynamic simula-
tion was investigated. Lower energy losses ion scattering with perturbed CNT wall was detected. We discuss mechanism of 
channeling particle and CNT wall perturbation interaction. This mechanism is close to hydroplaning effect. When channeling 
particle slide down the CNT wall perturbation wave. If particle moves in phase with perturbation wave particles energy losses 

decrease compared to not perturbed CNT. 

 

 


