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I . В В Е Д Е Н И Е 

В настоящее время углеродные нанотрубки рассматриваются большинством из-
вестных специалистов в области нанотехнологий в качестве перспективных базовых 
элементов наноэлектроники. Основной причиной для этого являются их уникальные 
электрофизические свойства. Однако вплоть до недавнего времени некоторые из 
этих свойств, выявленных в процессе накопления экспериментальных данных, не 
укладывались в рамки существовавших теоретических представлений о происходя-
щих в нанотрубках физических явлениях. Только в работах [1,2] путем более строго-
го квантово-механического описания состояний электронного и фононных газов удалось 
объяснить наблюдаемые электрофизические свойства углеродных нанотрубок. 

В работах [1 ,2] изучались одностенные углеродные нанотрубки типа «armchair». 
В [1J все электрофизические параметры нанотрубок определялись в процессе чис-
ленного решения кинетического уравнения Больцмана для электронного газа. При 
этом разогрев LA- и Ш-фононного газов описывался приближенно с помощью мо-
дифицированного уравнения баланса энергии. Более строгое рассмотрение этого 
процесса обуславливает необходимость решения не только кинетического уравнения 
Больцмана для электронов, но и соответствующих кинетических уравнений для LA-
и LO-фононов. 

В итоге целью настоящей работы стал расчет ряда электрофизических парамет-
ров одностенных углеродных нанотрубок типа «armchair» путем численного реше-
ния системы кинетических уравнений Больцмана для электронного, LA- и L0-
фононного газов. 

2. О С Н О В Н А Я Ч А С Т Ь 

Как и в работах [1-3] ограничимся рассмотрением бесконечно длинных углерод-
ных нанотрубок. В таком случае существенно упрощаются вычислительные проце-
дуры, используемые при численном решении дифференциальных уравнений в част-
ных производных. Сама же система кинетических уравнений Больцмана для 
электронного, LA- и LO-фононного газов при указанном приближении выглядит так: 

где й - постоянная Планка; е - заряд электрона; F - напряженность тянущего про-
дольного электрического поля в нанотрубке; к {к е [ - я / а , тг/а], а - постоянная кри-
сталлической решетки графена) н q (О <\q <п/а для нормальных процессов рассея-
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ния jr/a<|g|<27i/a для процессов рассеяния с перебросом [2]) - волновые вектора элек-
* . * 

тронов и фононов, соответственно: I и I* - операторы рассеяния электронов на фо-
нонах и фононов на электронах, соответственно;/i, 2 = у,, 2{к) - функция распределе-
ния электронов в первой и второй зоне, соответственно; WIA. LO = исАя) - функция 
распределения LA- н LO-фононов. соответственно; и" - равновесная функция рас-
пределения фононов. характеризуемая температурой окружающей среды, например 
температурой диэлектрической подложки или матрицы; TLA^O = ^(^IAUJ) - среднее 
время жизни (время релаксации) неравновесных LA- и LO-фононов, соответственно. 
Далее, как и во многих других работах, для упрощения расчетов предположим, что 
выполняется следующее условие: TLA = Х| о = т = cuml. 

Решение системы кинетических уравнений Больцмана подразумевает задание 
дисперсионных соотношений для электронов, LA- и LO-фононов. Явный вид этих 
соотношений может быть взят из (1 ]. 

После того как найдено решение системы уравнений (1) и (2), можно рассчитать 
значения всех интересующих нас кинетических параметров. Они вычисляются путем 
интефирования функции распределения электронов: 

L = 

ж/а 

(3) 
-ф 

где L - искомое значение интересующего нас кинетического параметра L, L - ста-
тистический оператор, соответствующий параметру L. 

Соотношение (3) позволяет рассчитывать значения любых кинетических пара-
метров. определяющих электрофизические свойства углеродных нанотрубок. Так. 
например, электрический ток в углеродных нанотрубках задается равенством [1]; 

/ = eaJ, 

пП 

т/в 

f \ i m ) - f , ( k ) ) M a k l 2 ) d k , (4) 

где Jo = 2.7 эВ - величина интефала перекрытия. 
Рассмотрим далее функциональную зависимость I •• 

3 4 S 6 

А'. В/мкм 

Рис. I. Зависимость Э;те1стричсского тока / в олностенных 
углсролных нанотр)^ках типа «armchair» 

от мапряжениости приложенною к ним тян) щ е т 
продольного хтсктричсского поля F 

ЦГ) для различных значений 
параметра т. 

На рисунке 1 в качестве 
примера приведены полу-
ченные нами результаты в 
предположении, что темпе-
ратура окружающей среды 
(подложки или матрицы) 
равна 300 К. Представлен-
ные на этом рисунке зави-
симости были рассчитаны с 
помощью равенства (4V по-
сле численного самосогла-
сованного решения системы 
кинетических уравнений Боль-
цмана. задаваемой формулами 
(1 )и(2) . 
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Рисунок 1 дает представление о влиянии параметра т на ход зависимости 1(F). Из 
рисунка видно, что увеличение т обуславливает смещение кривой вниз по оси орди-
нат практически без изменения ее наклона. Причем величина т не влияет на началь-
ный участок зависимости 1(F). Данный факт объясняется тем, что этот начальный 
участок определяется лишь процессами рассеяния электронов на ТА-фононах (про-
цессами релаксации групповой скорости носителей заряда), в то время как остальная 
часть зависимости ДУО определяется, в основном, процессами рассеяния заряженных 
частиц на LA- и Ш-фононах (процессами релаксации как групповой скорости, так и 
энергии электронов). 

Сравнение доступных из литературы экспериментальных данных с полученными 
нами результатами указывает на то, что величина параметра т лежит в диапазоне от 
2 до 100 фс для всех видов использованных в экспериментах диэлектрических мат-
риц и подложек. Результаты основной массы проведенных опытов соответствуют 
величине времени релаксации т ~ 10 фс. То есть вторая сверху кривая на рис. 1 отра-
жает ход наиболее типичной вольт-амперной характеристики одностенных углерод-
ных нанотрубок типа «armchair» (см., например, [4]). 

3. З А К Л Ю Ч Е Н И Е 

Таким образом, проведенные нами теоретические исследования позволили сде-
лать вывод о том, что процессы релаксации LA- и LO-фононов в одностенных угле-
родных нанотрубках типа «armchair» являются очень значимыми. При этом варьиро-
вание такого параметра, как время релаксации LA- и LO-фононов в углеродных на-
нотрубках, приводит к значительной вариации протекающего по ним электрического 
тока. В частности, увеличение этого параметра от 1 до 100 фс обуславливает почти 
двукратное уменьщение тока. 
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1. В В Е Д Е Н И Е 

В последнее время достаточно много внимания уделяется исследованию влияния 
поперечного электрического поля на электрофизические свойства полупроводнико-
вых структур с квазидвумерным и квазиодномерным электронным газом [ 1 ^ ] . Та-
кой интерес обусловлен использованием данных структур при создании новых нано-
размерных элементов интегральных схем. 
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