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Ìåòîäàìè òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè âûïîëíåíû ðàñ÷åòû çîííîé ñòðóêòóðû óãëåðîäíîé íà-

íîòðóáêè òèïà «çèãçàã» (8, 0), êàê èäåàëüíîé, òàê è çàïîëíåííîé êàëèåì. Ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû ñ ó÷åòîì

îïòèìèçàöèè ïàðàìåòðîâ òðóáêè. Ïîêàçàíî, ÷òî õàðàêòåðèñòè÷åñêèå äëèíû ñâÿçåé ïðè äîïèðîâàíèè

ïðåòåðïåâàþò èçìåíåíèÿ, â ðåçóëüòàòå êîòîðûõ ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ äîïèðîâàííîé è íåäîïèðîâàí-

íîé òðóáîê ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ. Ïðè ýòîì ñìåíà õàðàêòåðà ïðîâîäèìîñòè äîïèðîâàííîé òðóáêè

ñ ïîëóïðîâîäíèêîâîãî íà ìåòàëëè÷åñêèé â îñíîâíîì îáóñëîâëåíà ñäâèãîì óðîâíÿ Ôåðìè. Ïîêàçàíî,

÷òî ÷àñòîòà ðàäèàëüíîé ìîäû ñïåêòðà êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ ïðè äîïèðîâàíèè óìåíüøàåòñÿ.

Ìåòîäàìè òåîð³¿ ôóíêö³îíàëà ù³ëüíîñò³ âèêîíàíî ðîçðàõóíêè çîííî¿ ñòðóêòóðè âóãëåöåâî¿ íàíî-

òðóáêè òèïó «çè´çà´» (8, 0), ÿê ³äåàëüíî¿, òàê ³ çàïîâíåíî¿ êàë³ºì. Ðîçðàõóíêè ïðîâåäåíî ç óðàõóâàí-

íÿì îïòèì³çàö³¿ ïàðàìåòð³â òðóáêè. Ïîêàçàíî, ùî õàðàêòåðèñòè÷í³ äîâæèíè çâ’ÿçê³â ïðè äîïóâàíí³

ïåðåòåðïëþþòü çì³íè, ó ðåçóëüòàò³ ÿêèõ ñïåêòðè ïîãëèíàííÿ äîïîâàíî¿ òà íåäîïîâàíî¿ òðóáîê ³ñòîòíî

â³äð³çíÿþòüñÿ. Ïðè öüîìó çì³íà õàðàêòåðó ïðîâ³äíîñò³ äîïîâàíî¿ òðóáêè ç íàï³âïðîâ³äíèêîâîãî íà

ìåòàëåâèé â îñíîâíîìó îáóìîâëåíà çñóâîì ð³âíÿ Ôåðì³. Ïîêàçàíî, ùî ÷àñòîòà ðàä³àëüíî¿ ìîäè ñïåê-

òðà êîìá³íàö³éíîãî ðîçñ³þâàííÿ ïðè äîïóâàíí³ çìåíøóºòüñÿ.

PACS: 71.20.Tx Ôóëëåðåíû è ïîäîáíûå ìàòåðèàëû, èíòåðêàëèðîâàííûå ñîåäèíåíèÿ;
73.22.–f Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà íàíîðàçìåðíûõ ìàòåðèàëîâ: êëàñòåðû, íàíî÷àñòèöû,
íàíîòðóáêè è íàíîêðèñòàëëû;
78.67.Ch Îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà íàíîòðóáîê.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà, óãëåðîäíàÿ íàíîòðóáêà, çîííàÿ ñòðóêòóðà, äîïèðîâàíèå
êàëèåì, óðîâåíü Ôåðìè, îïòè÷åñêîå ïîãëîùåíèå.

Îñîáåííîñòè ñòðîåíèÿ íàíîòðóáîê (ÍÒ) îòêðûâàþò

âîçìîæíîñòü ñîçäàíèÿ íîâîãî êëàññà îáúåêòîâ, ïðåä-

ñòàâëÿþùèõ ñîáîé çàïîëíåííûå âåùåñòâîì ÍÒ [1]. Ïî-

æàëóé, íàèáîëüøèé èíòåðåñ âûçûâàåò ïðîáëåìà çàïîë-

íåíèÿ ÍÒ ìåòàëëàìè [2,3], ïîñêîëüêó òàêèå ñèñòåìû

ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ìèíèàòþðíûå ñîåäèíèòåëü-

íûå ýëåìåíòû ìèêðîýëåêòðîíèêè. Äëÿ äîïèðîâàíèÿ

ìåòàëëîì îáû÷íî èñïîëüçóþòñÿ ÍÒ ñ äèàìåòðîì áîëåå

1 íì, íî ýòîò ïðîöåññ âîçìîæåí è â äîâîëüíî óçêèõ ÍÒ.

Òàê, â ðàáîòå [4] èññëåäóþòñÿ ÍÒ ìèíèìàëüíîãî äèà-

ìåòðà 4 �, çàïîëíåííûå àòîìàìè ëèòèÿ.

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû — èçó÷èòü âëèÿíèå äîïèðî-

âàíèÿ ìåòàëëîì íà ýëåêòðîííîå ñòðîåíèå óãëåðîäíîé

ÍÒ. Ìåòàëë êàëèé è óãëåðîäíàÿ ÍÒ òèïà «çèãçàã» (8, 0)

âûáèðàëèñü äëÿ ïðèìåðà èç ñëåäóþùèõ ñîîáðàæåíèé.

Âíåäðåíèå êàëèÿ â ÍÒ ñóùåñòâåííî ìåíÿåò ýëåêò-

ðîííûå õàðàêòåðèñòèêè îáúåêòà [5,6]. Çîííûå ðàñ÷åòû

èäåàëüíîé óãëåðîäíîé ÍÒ (8, 0), êàê ïîëóýìïèðè÷åñêèå

[7], òàê è ìåòîäîì LDA [8], ïîêàçûâàþò, ÷òî äàííàÿ ÍÒ

ÿâëÿåòñÿ ïîëóïðîâîäíèêîì ñ çàïðåùåííîé ùåëüþ ðàâ-

íîé ñîîòâåòñòâåííî 1,22 ýÂ [7] è 0,62 ýÂ [8]. Äîïèðîâà-

íèå ÍÒ êàëèåì óâåëè÷èâàåò ïðîâîäèìîñòü â íåé â 20–30

ðàç [5], ïîýòîìó ñóùåñòâóåò áîëüøàÿ âåðîÿòíîñòü, ÷òî

çàïîëíåííàÿ êàëèåì ÍÒ (8, 0) ñòàíåò ïðîâîäÿùåé. Òðàí-

ñïîðòíûå ñâîéñòâà ïëåíîê èç òðóáîê ïðîèçâîëüíîãî äè-

àìåòðà ñ èíêàïñóëèðîâàííûì êàëèåì ýêñïåðèìåíòàëüíî

èññëåäîâàíû â ðàáîòå [9].
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Ðàñ÷åòû ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ ÍÒ, äîïèðîâàííûõ

ìåòàëëîì, ñóùåñòâåííî óñëîæíÿþòñÿ, ïîñêîëüêó çà-

äà÷à ñòàíîâèòñÿ òðåõìåðíîé, òîãäà êàê îáû÷íî ÍÒ

ðàññìàòðèâàþòñÿ â îäíîìåðíîé ìîäåëè [10,11].

Â äàííîé ðàáîòå ðàññìîòðèì òðåõìåðíóþ ìîäåëü.

Âíà÷àëå ñòðîèòñÿ îäíà ÍÒ çàäàííîé õèðàëüíîñòè, çà-

òåì îíà òðàíñëèðóåòñÿ ñ âûáðàííûì íàìè ïåðèîäîì

ïî äâóìåðíîé ðåøåòêå. Òàêàÿ ñîâîêóïíîñòü òðóáîê è

ñîñòàâëÿåò êðèñòàëë. Ðàññòîÿíèå ìåæäó òðóáêàìè âû-

áèðàëîñü ðàâíûì 4,6 � ñîãëàñíî [12], ãäå ïîêàçàíî,

÷òî âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó óãëåðîäíûìè ÍÒ íà òàêîì

ðàññòîÿíèè ñòàíîâèòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëûì. Äâó-

ìåðíàÿ ðåøåòêà âûáèðàëàñü êâàäðàòíîé â îòëè÷èå îò

ðàáîò [12,13], â êîòîðûõ èñïîëüçîâàíà äâóìåðíàÿ ãåê-

ñàãîíàëüíàÿ ðåøåòêà. Êâàäðàòíàÿ ðåøåòêà â äàííûõ

óñëîâèÿõ ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü áîëåå âûñîêóþ ñèììåò-

ðèþ ïîñòðîåííîãî êðèñòàëëà (ïðîñòðàíñòâåííàÿ

ãðóïïà P4/mmm, à ïðè ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêå —

Cmmm), è ýòî çíà÷èòåëüíî ñîêðàùàåò âðåìÿ ñ÷åòà.

Â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå (32 àòîìà óãëåðîäà) ñîäåð-

æèòñÿ îäèí àòîì êàëèÿ. Èç ñîîáðàæåíèé ñèììåòðèè

îí íàõîäèòñÿ â öåíòðå ÿ÷åéêè. Ðàññòîÿíèå ìåæäó áëè-

æàéøèìè àòîìàìè êàëèÿ ðàâíî 4,26 �. Ïðè òàêîì ïîä-

õîäå ñòåïåíü çàïîëíåíèÿ ÍÒ àòîìàìè êàëèÿ K/C ïðè-

ìåðíî 0,03.

Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ÍÒ ðàññ÷èòàíà â ðàìêàõ òå-

îðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè íåýìïèðè÷åñêèì ìåòî-

äîì ëèíåàðèçîâàííûõ ïðèñîåäèíåííûõ ïëîñêèõ âîëí,

ïàêåò WIEN2k [14]. Äëÿ îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî

ïîòåíöèàëà èñïîëüçîâàíî îáîáùåííîå ãðàäèåíòíîå

ïðèáëèæåíèå (GGA – generalized gradient approxima-

tion) â âèäå, ïðåäëîæåííîì Perdew–Burke–Ernzenhof

[15]. ×èñëî ðàçáèåíèé ïðè èíòåãðèðîâàíèè ïî íåïðè-

âîäèìîé ÷àñòè çîíû Áðèëëþýíà â ðàñ÷åòàõ âûáèðà-

ëîñü ðàâíûì 90, à èñïîëüçîâàííûé ìàêñèìàëüíûé

âîëíîâîé âåêòîð â íàáîðå ïëîñêèõ âîëí ñîîòâåòñòâóåò

ýíåðãèè 20,3 Ðèäá. Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåíèÿ ñàìîñîã-

ëàñîâàííûõ ðàñ÷åòîâ íàõîäÿòñÿ îïòèìèçèðîâàííûå

ïîçèöèè âñåõ àòîìîâ è ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû, à çà-

òåì ðàññ÷èòûâàåòñÿ çîííàÿ ñòðóêòóðà ñîåäèíåíèÿ,

ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è ò.ä. Ïðè ýòîì

óðîâåíü Ôåðìè âñåãäà ïðèíèìàåòñÿ çà òî÷êó îòñ÷åòà.

Ïðåäâàðèòåëüíî ìû ðàññ÷èòàëè â òàêîé æå ñõåìå

ðàâíîâåñíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè K â ëèíåéíîé

öåïî÷êå è ïîëó÷èëè åãî ðàâíûì 4,19 �, ò.å. î÷åíü

áëèçêî ê 4,26 �. Ïðè ýòîì öåïî÷êà êàëèÿ îêàçûâàåòñÿ

ïðîâîäÿùåé. Çîíà 4s-ñîñòîÿíèé êàëèÿ ïåðåñåêàåò óðî-

âåíü Ôåðìè. Çàìåòèì, ÷òî â êðèñòàëëè÷åñêîì K (îáú-

åìíîöåíòðèðîâàííàÿ ðåøåòêà) ïðè ïîäîáíîì ðàñ÷åòå

ðàâíîâåñíîå ðàññòîÿíèå ðàâíî 4,54 �.

Åñëè ñâåðíóòü ãðàôèòîâóþ ïëîñêîñòü â ÍÒ (8, 0),

òî ñòðóêòóðíûå ïàðàìåòðû áóäóò ñëåäóþùèå: D �

� 6 26, �; d1 1 42� , �; d 2 1 41� , �. Ñðàâíèâàÿ ýòè çíà÷å-

íèÿ ñ äàííûìè, ïðèâåäåííûìè â òàáë. 1, âèäèì, ÷òî

äèàìåòð ÍÒ ïðè îïòèìèçàöèè ñóùåñòâåííî óâåëè÷è-

âàåòñÿ, êàê è äëèíà ñâÿçè d 2. Äîïèðîâàíèå êàëèåì,

åñòåñòâåííî, ïðèâîäèò ê åùå áîëüøèì çíà÷åíèÿì ýòèõ

âåëè÷èí. Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ â ðàñ÷åòå íà ýëåìåíòàðíóþ

ÿ÷åéêó ÍÒ, çàïîëíåííîé êàëèåì, íà 1,66 ýÂ íèæå ñóì-

ìû ýíåðãèé ÍÒ è àòîìîâ êàëèÿ îòäåëüíî, ò.å. èìååì,

áåçóñëîâíî, ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå.

Òàáëèöà 1. Îïòèìèçèðîâàííûå ïàðàìåòðû íåýìïèðè÷åñêîãî

ðàñ÷åòà

( , )m n D,� d1, � d2, � F, ýÂ/� E, ýÂ

(8, 0) 6,387 1,416 1,436 0,029 0.28

(8, 0) c K 6,416 1,408 1,445 0,026

Ï ð è ì å ÷ à í è å . D — ñðåäíèé äèàìåòð ÍÒ; d1 — äëèíà ñâÿçè Ñ–Ñ

ìåæäó áëèæàéøèìè àòîìàìè óãëåðîäà, ïàðàëëåëüíîé îñè ÍÒ;

d2 — äëèíû èíûõ ñâÿçåé; F — ìàêñèìàëüíàÿ ñèëà, äåéñòâóþ-

ùàÿ íà àòîì óãëåðîäà â îäíîì èç íàïðàâëåíèé; E — êîãåçèâíàÿ

ýíåðãèÿ, ïðèõîäÿùàÿñÿ íà îäèí àòîì óãëåðîäà (îòñ÷èòûâàåòñÿ

îòíîñèòåëüíî ãðàôåíà).

Ñîãëàñíî ðèñ. 1,a, èäåàëüíàÿ óãëåðîäíàÿ ÍÒ «çèã-

çàã» (8, 0) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òèïè÷íûé ïîëóïðî-

âîäíèê ñ ïðÿìîé çàïðåùåííîé ùåëüþ ðàâíîé

0,45 ýÂ. Ïîòîëîê âàëåíòíîé çîíû, êàê è äíî çîíû

ïðîâîäèìîñòè, ðàñïîëîæåíû â òî÷êå Ã. Íàëè÷èå âñå-

ãî îäíîãî àòîìà êàëèÿ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ïðèâî-

äèò ê ñóùåñòâåííûì èçìåíåíèÿì â çîííîé äèàãðàììå

è ïîëíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (ðèñ. 1,á). Ýíåðãå-

òè÷åñêèå çîíû, êàê âàëåíòíûå, òàê è ïðîâîäèìîñòè,

îïóñòèëèñü ïðèìåðíî íà 1,1 ýÂ. Â òî æå âðåìÿ èõ âçà-

èìíîå ñìåùåíèå íå ñâîäèòñÿ òîëüêî ê ïàðàëëåëüíî-

ìó ïåðåíîñó. Îáúåêò ñòàíîâèòñÿ ìåòàëëîì ñ ïëîòíîñ-

òüþ ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè 5,19 ñîñòîÿíèé/ýÂ.

Ñäâèã ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí õîðîøî âèäåí è íà ãðà-

ôèêàõ ïîëíîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé

(ðèñ. 1). Ôàêòè÷åñêè ýòè èçìåíåíèÿ ñâÿçàíû â îñíîâ-

íîì c óâåëè÷åíèåì óðîâíÿ Ôåðìè íà 1,57 ýÂ çà ñ÷åò

äîáàâëåíèÿ ýëåêòðîíîâ êàëèÿ, êàê îñòîâíûõ, òàê è

âàëåíòíîãî, êîòîðûé ñ çîíû 4s-ñîñòîÿíèé K ïåðåõî-

äèò íà çîíû �*-ñîñòîÿíèé óãëåðîäà. Ïðîèíòåãðèðî-

âàâ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé íà ðèñ. 1,á îò ùåëè äî óðîâ-

íÿ Ôåðìè, ïîëó÷èì çàðÿä, ïåðåøåäøèé îò Ê íà

óãëåðîäíóþ íàíîòðóáêó, ðàâíûé 0,92å. Ðèñóíîê 2 ýòî

íàãëÿäíî äåìîíñòðèðóåò. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé êà-

ëèÿ â ïðèôåðìèåâñêîé îáëàñòè íè÷òîæíî ìàëà. Ìîæ-

íî êîíñòàòèðîâàòü, ÷òî ëèíåéíàÿ öåïî÷êà K ïåðåñòà-

åò áûòü ïðîâîäÿùåé, à ïðîâîäÿùèìè ñòàíîâÿòñÿ

ñòåíêè íàíîòðóáêè.

Ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, ïðèâåäåí-

íîå íà ðèñ. 3, ïîçâîëÿåò ïðîàíàëèçèðîâàòü âçàèìîäåé-

ñòâèå ìåæäó ìåòàëëîì è îêðóæåíèåì. Âèäíî, ÷òî

âîêðóã êàëèÿ ðàñïîëîæåíà îáëàñòü ïîíèæåííîé ýëåê-
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òðîííîé ïëîòíîñòè (ìåíåå 0,05e/�
3
). Ìåæäó àòîìàìè

êàëèÿ íàõîäèòñÿ îáëàñòü ñàìîé íèçêîé â íàíîòðóáêå

ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (ìåíåå 0,01e/�
3
). Òî åñòü âçàè-

ìîäåéñòâèå èîíîâ êàëèÿ ìåæäó ñîáîé è ñ óãëåðîäíîé

íàíîòðóáêîé ýëåêòðîñòàòè÷åñêîå, è ñâÿçü î÷åíü ïîõîæà

íà èîííóþ. Ïðîèíòåãðèðîâàâ ýëåêòðîííóþ ïëîòíîñòü

âîêðóã K âïëîòü äî ìèíèìóìîâ ìåæäó áëèæàéøèìè

àòîìàìè, ìîæíî òàêæå ïîëó÷èòü çàðÿä èîíà K. Òàêàÿ

îöåíêà äàåò çíà÷åíèå çàðÿäà 0,95e, ÷òî î÷åíü áëèçêî ê

âåëè÷èíå, ïîëó÷åííîé èç ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé.

Ýëåêòðîííîå ñòðîåíèå óãëåðîäíûõ ÍÒ òèïà çèãçàã,

äîïèðîâàííûõ K, ðàíåå èçó÷àëîñü êàê ïîëóýìïèðè-

÷åñêèìè ìåòîäàìè [16], òàê è èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ

[17,18]. Îñíîâíûå âûâîäû ýòèõ èññëåäîâàíèé ïðè-

ìåðíî îäèíàêîâû: ïðè äîïèðîâàíèè ïðîèñõîäèò ñäâèã

óðîâíÿ Ôåðìè è â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ âîçìîæåí ïåðå-

õîä ïîëóïðîâîäíèê–ìåòàëë. Çàìåòèì, ÷òî çîííûé ðàñ-

÷åò íåýìïèðè÷åñêèìè ìåòîäàìè èìåííî ÍÒ (8, 0) íå

ïðîâîäèëñÿ, à â [17,18] ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû äëÿ ÍÒ

(7, 0), (10, 0) è (12, 0). Êðîìå òîãî, íàø ðàñ÷åò èìååò

íåñêîëüêî ñóùåñòâåííûõ îòëè÷èé îò ðàñ÷åòîâ â ðàáî-

òàõ [17,18]. Ïðèìåíÿåìûé íàìè ìåòîä — ïîëíîýëåêò-

ðîííûé, à ìåòîä ðàáîò [17,18] — ïñåâäîïîòåíöèàëü-

íûé. Ïîýòîìó â ñäâèã óðîâíÿ Ôåðìè â íàøåì ìåòîäå

äàþò âêëàä êàê âàëåíòíûé, òàê è îñòîâíûå ýëåêòðîíû

êàëèÿ. Â ïñåâäîïîòåíöèàëüíûõ ðàñ÷åòàõ íå ïðîâîäè-

ëîñü îïòèìèçàöèè ïîçèöèé àòîìîâ èäåàëüíîé è äîïè-

ðîâàííîé ÍÒ. Âñëåäñòâèå ýòîãî çîííàÿ ñòðóêòóðà â

[17,18], çà èñêëþ÷åíèåì îäíîé âåòâè, íå ìåíÿëàñü, à

òîëüêî ðîñ óðîâåíü Ôåðìè. Çíà÷èòåëüíî ðàçëè÷àëèñü

è ïàðàìåòðû ðàñ÷åòîâ. Íàïðèìåð, ïðè èíòåãðèðîâà-

íèè ïî çîíå Áðèëëþýíà (ÇÁ) âûáèðàëîñü 2 òî÷êè â íå-

ïðèâîäèìîé åå ÷àñòè [17] èëè 6 òî÷åê âî âñåé ÇÁ [18].

Ìû æå áðàëè 1000 òî÷åê â çîíå Áðèëëþýíà, ÷òî ñîîò-

âåòñòâóåò 90 òî÷êàì â íåïðèâîäèìîé ÷àñòè çîíû.

Â ðàáîòå [19] ïîíèæåíèå óðîâíÿ ïî÷òè ñâîáîäíûõ

ýëåêòðîíîâ (NFE, ñì. ðèñ. 1) ïðè äîïèðîâàíèè îáúÿñ-

íÿåòñÿ íàëè÷èåì ïîëîæèòåëüíîãî çàðÿäà K, à íå ãèá-

ðèäèçàöèåé NFE ñ ñîñòîÿíèÿìè K, êàê ñ÷èòàåòñÿ â

[17,18]. Îäíàêî ïðåäëîæåííûé â [19] «óíèâåðñàëüíûé

ìåõàíèçì» ïîíèæåíèÿ óðîâíÿ NFE, ñîñòîÿùèé â ñèëü-

íîì îòêëèêå ýòîãî ñîñòîÿíèÿ íà âîçìóùåíèå, âíîñè-

ìîå ïîëîæèòåëüíûì çàðÿäîì (èîíàìè K), êàê ðàç è ñî-

ñòîèò â ñìåøèâàíèè NFE ñîñòîÿíèé ñ äðóãèìè,

èìåþùèìèñÿ â ñèñòåìå, è, êàê ïîêàçûâàþò ðàñ÷åòû, â

Èçìåíåíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû óãëåðîäíîé íàíîòðóáêè òèïà çèãçàã (8, 0) ïðè äîïèðîâàíèè åå êàëèåì
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ïåðâóþ î÷åðåäü èìåííî ñ s-ñîñòîÿíèÿìè K. Êàê ñëåäó-

åò èç íàøèõ ðàñ÷åòîâ, èìååòñÿ íå îäíà çîíà NFE, è

ãèáðèäèçàöèÿ íåçàíÿòûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé êà-

ëèÿ ñ ñîñòîÿíèÿìè ïî÷òè ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ â

òðóáêàõ íîñèò îáùèé õàðàêòåð, ïðè ýòîì 4s-ñîñòîÿíèå

ñìåøèâàåòñÿ ñ íèæàéøåé NFE.

Ïðîâåäÿ ðàñ÷åòû ñ óâåëè÷åíèåì è óìåíüøåíèåì

ðàäèóñà ÍÒ (ðàâíîìåðíîå ñìåùåíèå àòîìîâ óãëåðîäà

ïåðïåíäèêóëÿðíî îñè òðóáêè), ìîæíî íàéòè ÷àñòîòû

ëèíèé ñïåêòðà êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ ðàäèàëü-

íîé äûøàùåé ìîäû �D [12]. Ïðîñòàÿ çàâèñèìîñòü

�D E/m r� 2 2� � äàåò âîçìîæíîñòü óæå ïðè äâóõ çíà-

÷åíèÿõ �r ïîëó÷èòü íóæíûé ðåçóëüòàò. Äëÿ èäåàëüíîé

ÍÒ (8, 0) ìû ïîëó÷èëè �D = 353ñì
–1

è �D = 348 ñì
–1

äëÿ ÍÒ, çàïîëíåííîé êàëèåì. Èñïîëüçîâàíèå ýìïèðè-

÷åñêîãî âûðàæåíèÿ [20,21] �D /D� 223 75, äàåò ðåçóëü-

òàòû áëèçêèå ê íàøèì, ñîîòâåòñòâåííî 350 è 349 ñì
–1

.

Òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû [22] òàêæå ïîêàçûâàþò ïîíè-

æåíèå ÷àñòîòû äûøàùåé ìîäû ïðè äîïèðîâàíèè ÍÒ

ùåëî÷íûìè ìåòàëëàìè, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ è ñ ýêñïåðè-

ìåíòàëüíûìè äàííûìè [5,23].

Íå òîëüêî ñïåêòðû êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ, íî

è îïòè÷åñêèå ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ îáðàçöîâ [24] ñî-

äåðæàò èíôîðìàöèþ î ñòðóêòóðíûõ ïàðàìåòðàõ ÍÒ.

Äëÿ îáîèõ ñëó÷àåâ íàìè ðàññ÷èòàíà ìíèìàÿ ÷àñòü äè-

ýëåêòðè÷åñêîé ôóíêöèè �2, êîòîðàÿ ïðîïîðöèîíàëüíà

îïòè÷åñêîìó ïîãëîùåíèþ. Íà ðèñ. 4 ïîêàçàíû ðåçóëü-

òàòû, ïîëó÷åííûå íàìè â äâóõ ïîëÿðèçàöèÿõ: ñâåò ïî-

ëÿðèçîâàí ïàðàëëåëüíî îñè ÍÒ è ïåðïåíäèêóëÿðíî.

Ïðîàíàëèçèðóåì âíà÷àëå êðèâûå íà ðèñ. 4,a. Ýíåðãå-

òè÷åñêèé ñäâèã çîí ïðèìåðíî íà 1,1 ýÂ â öåëîì îñòàâëÿ-

åò êàðòèíó ìåæçîííûõ ïåðåõîäîâ â íàïðàâëåíèè îñè

òðóáêè áåç èçìåíåíèé, ïîñêîëüêó íàèìåíüøàÿ ðàçíîñòü

ýíåðãèé ìåæçîííûõ ïåðåõîäîâ ðàâíà 1,35 ýÂ. Íàèáîëåå

ñóùåñòâåííîå èçìåíåíèå ïðåòåðïåâàþò ñïåêòðû ïîãëî-

ùåíèÿ äîïèðîâàííîé òðóáêè â ðàéîíå 1,5 ýÂ. Ðàñ÷åòû

ïîêàçûâàþò, ÷òî èçìåíåíèå ïîëîæåíèÿ íàèáîëåå èíòåí-

ñèâíûõ ïèêîâ äîïèðîâàííîé è íåäîïèðîâàííîé òðóáîê

îáóñëîâëåíî íå èçìåíåíèåì ñèëû îñöèëëÿòîðà, à íåïà-

ðàëëåëüíûì ñäâèãîì çîí. Îòñóòñòâèå ïèêà ñ ýíåðãèåé

2,7 ýÂ äëÿ äîïèðîâàííîé òðóáêè îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî

çîíà ïðîâîäèìîñòè, ñâÿçàííàÿ ñ íèì, ïðè ñäâèãå îïóñòè-

ëàñü íèæå óðîâíÿ Ôåðìè.

Îáðàòèìñÿ ê ðèñ. 4,á. Ýíåðãåòè÷åñêèå çîíû â íà-

ïðàâëåíèÿõ, ïåðïåíäèêóëÿðíûõ îñè òðóáêè, ïðàêòè-

÷åñêè ïàðàëëåëüíû. Ïðè ñäâèãå íåñêîëüêî çîí îêàçû-

âàþòñÿ âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè ïî îáå ñòîðîíû. Èìåííî

ïåðåõîäàìè ìåæäó íèìè è îáúÿñíÿåòñÿ ïîÿâëåíèå ïî-

ëîñ ïîãëîùåíèÿ â ñïåêòðå íèæå 1 ýÂ â äîïèðîâàííîé

òðóáêå. Íåáîëüøèå ñäâèãè ïèêîâ âûøå 1 ýÂ èìåþò

ìåñòî èç-çà íåïàðàëëåëüíîãî ïåðåíîñà ýíåðãåòè÷åñ-

êèõ çîí.

Èç ïðèâåäåííîãî âûøå ìîæíî ñäåëàòü ñëåäóþùèå

âûâîäû.

1. Íåýìïèðè÷åñêèå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî èäå-

àëüíàÿ óãëåðîäíàÿ ÍÒ (8, 0) òèïà «çèãçàã» ÿâëÿåòñÿ ïî-

ëóïðîâîäíèêîì ñ ïðÿìîé çàïðåùåííîé ùåëüþ ðàâíîé

0,45 ýÂ.

2. Äîïèðîâàíèå óãëåðîäíîé ÍÒ (8. 0) àòîìàìè êà-

ëèÿ äî ñòåïåíè çàïîëíåíèÿ 0,03 âûçûâàåò åå ïåðåõîä â

ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå. Ïðè ýòîì îñíîâíûì èçìå-

íåíèåì â ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå îêàçûâàåòñÿ ñäâèã

ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí, îáóñëîâëåííûé ïîâûøåíèåì

óðîâíÿ Ôåðìè.

3. Äîïèðîâàíèå ñóùåñòâåííî âëèÿåò íà ñïåêòðû

ïîãëîùåíèÿ. Èçìåíåíèÿ îñîáåííî çíà÷èòåëüíû, êîãäà

ñâåò ïîëÿðèçîâàí ïåðïåíäèêóëÿðíî îñè ÍÒ.

4. ×àñòîòà ðàäèàëüíîé ìîäû ñïåêòðà êîìáèíàöèîí-

íîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà ïîíèæàåòñÿ ïðè ïåðåõîäå îò èäå-

àëüíîé ÍÒ ê äîïèðîâàííîé êàëèåì.

Îòìåòèì, ÷òî èçìåíåíèÿ ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ äëÿ

ñâåòà, ïîëÿðèçîâàííîãî âäîëü îñè òðóáêè, à òàêæå ïî-

íèæåíèå ÷àñòîòû ðàäèàëüíîé ìîäû îáóñëîâëåíû èç-

ìåíåíèåì õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ äëèí ñâÿçåé, âîçíèêà-

þùèõ ïðè äîïèðîâàíèè. Ýòè ýôôåêòû íå ìîãóò áûòü

ïîëó÷åíû â ðàñ÷åòàõ, â êîòîðûõ íå ïðîâîäèòñÿ îïòè-

ìèçàöèÿ ïàðàìåòðîâ òðóáêè.
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Ðèñ. 4. Ìíèìàÿ ÷àñòü òåíçîðà äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàå-

ìîñòè ���. Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò èäåàëüíîé ÍÒ

(8, 0), ïóíêòèðíàÿ – ÍÒ (8, 0), çàïîëíåííîé êàëèåì. Ñâåò ïî-

ëÿðèçîâàí ïàðàëëåëüíî îñè ÍÒ (à) è ïåðïåíäèêóëÿðíî (á).
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Modification of the electronic structure of

carbon «zigzag» (8, 0) type nanotube doped

with potassium

V.G. Boutko, A.A. Gusev, T.N. Shevtsova, and

Yu.G. Pashkevich

The band structure of pure and potassium-

doped «zigzag» type (8, 0) carbon nanotubes has

been calculated by the density functional theory

approach. The calculations are carried out with tak-

ing into account the optimization of nanotube pa-

rameters. It is shown that under doping the charac-

teristic bond lengths undergo the changes which

result in substantially different a absorption spectra

of doped and pure tubes. The change of conductiv-

ity type from semiconducting to metallic ones for

doped tubes is mainly caused by the Fermi level

shift. It is shown that the frequency of the radial

phonon mode of the Raman spectrum decreases on

doping.

PACS: 71.20.Tx Fullerenes and related materials:

intercalation compounds;

73.22.–f Electronic structure of nanoscale

materials: clusters, nanoparticles, nanotubes

and nanocrystals;

78.67.Ch Optical properties of nanotubes.

Keywords: electronic structure, carbon nanotube,

band structure, level of Fermi, doping by potassium,

optical absorption.
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