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В работе предложен аналитический метод определения параметров многослойных примесных уг-
леродных нанотрубок полупроводникового типа (количество слоев, их радиусы, глубина залегания
примесей и их концентрация) на основе сравнения экспериментальных и теоретических зависи-
мостей силы тока от характеристик внешних статического и переменного электрических полей.
Плотность электрического тока, возникающего в углеродной нанотрубкепод действием внешних
электрических полей вычислена с помощью кинетического уравнения Больцмана. При описании
ионизации атомов применялся квазиклассический метод мнимого времени.
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ВВЕДЕНИЕ

Несмотря на то, что современные технологии поз-
воляют получать углеродные нанотрубки (УНТ) прак-
тически без примесей [1], так называемые «чистые»
нанотрубки, до сих пор достаточно сложно технологи-
чески получить нанообъекты с заранее определенны-
ми электрическими характеристиками. В связи с этим
возникает потребность в разработке методов для иден-
тификации и уточнения структуры УНТ. В настоящее
время не ослабевает интерес к углеродной электрони-
ке на базе УНТ [1–11]. В работе [2] изучена проводи-
мость беспримесных однослойных УНТ (ОУНТ) раз-
личных типов в присутствии постоянного электриче-
ского поля, получены вольтамперные характеристики,
выявлены участки дифференциальной отрицательной
проводимости. В [3] приведены результаты исследова-
ния влияния переменного электрического поля на про-
водимость и генерацию высших гармоник тока верти-
кально выровненного массива ОУНТ полупроводнико-
вого типа, находящегося в постоянном электрическом
поле, и выявлен эффект абсолютной отрицательной
проводимости. Наличие примесей существенно влия-
ет на проводимость УНТ. В [4] исследована зависи-
мость плотности тока в ОУНТ от характеристик при-
ложенных статического и переменного квазиклассиче-
ски сильных электрических полей с учетом ионизации
примесных центров и показано, что ионизация при-
водит к росту концентрации носителей заряда в ми-
низоне проводимости и соответственно, к увеличению
плотности тока.Начало интенсивного роста тока и дли-
тельность процесса установления насыщения иониза-
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ции определяются параметрами нанотрубки и приме-
си: глубиной залегания и концентрацией, что позволя-
ет использовать эту информацию для детектирования
примеси.

В представленной работе показана возможность
определения параметров примесных многослойных
УНТ (МУНТ) на основе теоретического исследования
проводимости в рамках квазиклассического приближе-
ния.

МУНТ состоят из нескольких коаксиальных графе-
новых монослоев. Исследования многослойных нано-
трубок показали, что в высококачественных МУНТ
межслоевое расстояние может меняться от 0.334 нм
до 0.390 нм в зависимости от диаметра, причем
меньшему диаметру соответствует большее расстоя-
ние [5]. Такое расстояние между слоями позволяет
пренебречь межслоевым взаимодействием, поскольку
электронный спектр каждой трубки меняется незна-
чительно, что подтверждается результатами числен-
ных расчетов электронного спектра двух- и трехслой-
ных трубок с учетом межслоевого взаимодействия
[6–8]. Это позволяет распространить теоретические
результаты, первоначально полученные для ОУНТ,
на многослойные УНТ.

1. МОДЕЛЬ И ОСНОВНЫЕ УРАВНЕНИЯ

Энергетический спектр носителей заряда в ОУНТ
типа zigzag (m,0) в приближении сильной связи имеет
вид [2]

ε(p) = ±γ

√

1 + 4 cos(apz) cos
(π s

m

)

+ 4 cos2
(π s

m

)

,

(1)
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где p = (pz , s) — квазиимпульс, pz — парал-
лельная оси нанотрубки компонента квазиимпуль-
са, γ ≈ 2.7 эВ — интеграл перекрытия, a = 3b/2h̄,
b = 0.142 нм — расстояние между соседними атома-
ми углерода, s = 1, 2, . . . ,m, m — индекс хиральности.
Разные знаки относятся к зоне проводимости и валент-
ной зоне.

В этом приближении zigzag-нанотрубки с индексом
хиральности m 6= 3p являются одномерными полупро-
водниками с шириной запрещенной зоны Eg = γb/R,
где R =

√
3bm/2π — радиус трубки.

Эффекты искривления в трубках малого диаметра
могут сильно влиять на электрические свойства и при-
водить к нарушению правила 3p классификации ОУНТ
по электрофизическим свойствам [9]. В данной работе
численный анализ проведен для полупроводникового
нанотрубок типа zigzag (m,0) с индексами хиральности
m1 = 14, m2 = 23 и m3 = 32, которым соответствуют
радиусы R = 0.5480, 0.9003 и 1.2526 нм. Расстояния
между такими УНТ входят в интервал, в котором из-
меняется межслоевое расстояние в МУНТ (0.3523 нм).

В [4] получена постоянная составляющая плотности
тока для ОУНТ с учетом ионизации примесей

jz = j0Bion

m
∑

s=1

∞
∑

n=1

AsnCsn

∞
∑

k=−∞

J2
k (nα) sinϕkn cosϕkn,

(2)

где Bion = 1 + N
n0

exp(−2ImS)
νrImt0+exp(−2ImS) , j0 = ean0γ,

n0 — концентрация электронов в зоне проводимо-
сти, N — концентрация примесей в УНТ, t0 —
время начала туннелирования, ν — характерная
частота релаксации, νr — частота рекомбинации,
Jn(x) — функция Бесселя 1-го рода n-го порядка,
sinϕkn = ν√

ν2+(nΩ+kω)2
, α = eE0a/ω, Ω = eE1a,

Asn = 2
π C

∫ π

−π
sin apz cos(π s/m) sinnapz√

1+4 cos z cos(π s/m)+4 cos2(π s/m)
dpz,

δ = γ/kT , Csn =
∫ π

−π cos(napz)×
× exp(−δ

√

1 + 4 cosapz cos(π s/m) + 4 cos2(π s/m))dpz,
C =

∑

s

∫

exp[−δ×
×
√

1 + 4 cosapz cos(π s/m) + 4 cos2(π s/m)]dpz, посто-
янное и переменное электрические поля поляризованы
вдоль оси нанотрубки, E = (0, 0, E1 + E0 cosω t) —
суммарная напряженность электрического поля внеш-
него электрического поля, в котором находится
нанотрубка, E1 — модуль напряженности постоянного
электрического поля, E0 и ω — амплитуда и частота
переменного электрического поля.

Плотность электрического тока, возникающего
в УНТ под действием внешних электрических по-
лей, найдена с помощью кинетического уравнения
Больцмана с модельным интегралом столкновений
Батнагара–Гросса–Крука при учете темпа генерации
и рекомбинации. При описании ионизации атомов
под действием внешних электрических полей приме-
нен квазиклассический метод мнимого времени, кото-
рый накладывает ограничение на диапазон параметров
приложенных полей. Для применения квазиклассиче-

ского приближения необходимо выполнение условия
Im(S) ≫ h̄, где S — классическое действие, которое
набирает частица при подбарьерном движении, опреде-

ляемое формулой S =
∫ t0
0 [ε(p(t)) − V ] dt, V — энергия

залегания примеси.

Рис. 1. Контакт микроэлектродов с МУНТ

В данной работе рассматривается контакт микро-
электродов с МУНТ так, как показано на рис. 1.

Рис. 2. Зависимости силы тока от напряженности постоян-
ного электрического поля в безразмерных единицах

Для сравнительного анализа проводимости МУНТ
удобнее рассматривать зависимости силы тока от на-
пряженности постоянного и переменного электриче-
ских полей. Это связано с тем, что в отличие от плот-
ности тока, сила тока является аддитивной величиной.
Совместный ток для МУНТ находится как сумма то-
ков в каждом слое. На рис. 2 показаны зависимости
силы тока для МУНТ, состоящей из трех слоев.

Связь между плотностью тока и силой тока в УНТ
устанавливается соотношением

I = 2πR · jz. (3)

2. МЕТОДИКА ОПРЕДЕЛЕНИЯ ПАРАМЕТРОВ
МУНТ И ГЛУБИНЫ ЗАЛЕГАНИЯ ПРИМЕСЕЙ

Знание поведения зависимости силы тока от напря-
женности приложенного поля для МУНТ и отдель-
ных одиночных УНТ, из которых состоит МУНТ, поз-
воляет разработать методику определения параметров
МУНТ (количество слоев, их радиусы) и параметров
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примесей (глубины залегания, концентрацию) на осно-
ве сравнения экспериментальных зависимостей и тео-
ретических, варьируя структурные параметры МУНТ.

Сначала рассмотрим методику определения количе-
ства слоев в идеальной МУНТ без примесей. Внешний
радиус нанотрубки легко определить, например опти-
ческим методом. Для определения количества и радиу-
сов внутренних слоев в данном случае достаточно зна-
ния силы тока, протекающего по ОУНТ, находящиеся
под действием постоянного электрического поля. Для
определенного значения напряженности E1 по формуле
(3) рассчитана сила тока для различных радиусов. Вы-
бор значения E1 (или соответствующего ему значения
напряжения на УНТ) лучше осуществить вблизи мак-
симума тока. Поскольку для однослойной УНТ опреде-
ленного радиуса сила тока будет меньше, чем для мно-
гослойной с таким же радиусом внешнего слоя, для
исследуемой нанотрубки необходимо сопоставить за-
висимость значения силы тока от напряженности по-
ля, полученную экспериментальным путем, со значе-
ниями силы, рассчитанными для разных комбинаций
слоев. Отклонение экспериментально полученных зна-
чений тока от табличных позволяет судить о качестве
синтезированных МУНТ, позволит отбирать образцы
с фиксированными параметрами с нужной точностью.

При рассмотрении беспримесных УНТ достаточно
знать только одно значение силы тока, соответству-
ющее заданным параметрам: значению поля и ради-
усу. Однако если УНТ содержит примеси, то нали-
чие примесных центров увеличивает значение силы то-
ка, начиная лишь с некоторого значения поля, поэто-
му необходимо знать зависимость силы тока в опре-
делённом диапазоне полей в пределах используемых
приближений.

На рис. 3 показаны зависимости силы тока от напря-
женности постоянного электрического поля E1 в без-
размерных единицах, построенные для разных значе-
ний индекса m. Сплошной линией представлен график,
соответствующий «чистым» (без примесей) УНТ, пунк-
тирной — с учетом ионизации примесей. Для того что-
бы учесть влияние каждого слоя в отдельности на ре-
зультирующее значение силы тока, рассматриваем за-
висимости, когда примеси находятся только на одном
слое — УНТ (32,0), затем только на другом слое —
УНТ (23,0). Верхняя кривая на рис. 3 показывает вли-
яние ионизации примесей в обоих слоях. Учитывая
ионизацию попеременно на разных слоях, определяем
слой, на котором находятся примеси.

Затем рассмотрим МУНТ, находящуюся под од-
новременным влиянием постоянного и переменного
электрических полей.

На рис. 4 показана зависимость силы тока от напря-
женности постоянного электрического поля при фик-
сированных значениях частоты ω и амплитуды пере-
менного электрического поля E0. В этом случае эф-
фект увеличения силы тока при ионизации приме-
сей начинается для меньших значений полей по срав-
нению со случаем воздействия только постоянного

Рис. 3. Зависимости силы тока от напряженности постоян-
ного электрического поля в безразмерных единицах

электрического поля.

Рис. 4. Зависимости силы тока от напряженности посто-
янного электрического поля в безразмерных единицах при
ω/ν = 2; aeE0/ν = 3

В данной работе показана принципиальная возмож-
ность определения параметров многослойных примес-
ных углеродных нанотрубок полупроводникового типа:
количество слоев, их радиусы, глубина залегания
примесей и их концентрация на основе сравнения
экспериментальных и теоретических зависимостей
силы тока от характеристик внешних статического
и переменного электрических полей. На основе полу-
ченных результатов возможно создание программно-
инструментального комплекса для определения
параметров МУНТ.

Приведем численные оценки параметров, использу-
емых при построении графиков на рис. 2–4. Чис-
ленный анализ проведен для нанотрубок типа zigzag
(m,0) полупроводникового типа при m0 = 23, m1 =
23 и m2 = 32. Индексы m выбираются таким об-
разом, чтобы расстояния между соседними слоями
составляли около 0.34 нм. Концентрация примесей
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N=3× 1010 см−2, частота релаксации ν=2× 1011 с−1,
частота рекомбинации νr=108 с−1, n0=1011 см−2. Зна-
чению безразмерной напряженности E при aeE/ν=1
соответствует 104 В/см, а безразмерной частоте
ω/ν = 1 соответствует ω ≈ 1012 Гц, температура
T = 100 К. Для УНТ типа (14,0), (23,0) и (32,0) зна-
чения полуширины запрещенной зоны соответственно
равны ∆0 ≈ 0.130γ, ∆1 ≈ 0.079γ и ∆2 ≈ 0.057γ. Глуби-
на залегания примеси в каждой трубке v = 0.3∆0/γ =
0.0389.

При решении задачи пренебрегали межзонными
переходами, что соответствует выполнению условия
h̄ω ≪ 2∆, и тепловыми забросами электронов с при-
меси в подзоны — k ≪ v (T ≪ 2× 103 К).

В данной работе применен квазиклассический
подход, при котором использовался закон диспер-
сии носителей, полученный в результате квантово-
механического расчета, а вычисление электрического
тока производилось с помощью классического кинети-
ческого уравнения. Такой подход правомерен в случае,
когда какая-либо характеристика электрического по-
ля размерности частоты (частота переменного электри-
ческого поля, штарковские частоты, соответствующие
напряженностям постоянного и переменного полей)

много меньше ширины разрешенной зоны [12]. Даже
в случае сильного квантующего электрического поля
aeE1/ν ≫ 1 при выполнении условия aeE/ν ≪ Ee

(Ee — минимальная ширина разрешенной подзоны) на
ширине зоны укладывается много уровней и ситуация
квазиклассична.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проведено теоретическое исследование проводимо-
сти примесных МУНТ, состоящих из полупроводни-
ковых ОУНТ типа zigzag в рамках квазиклассическо-
го приближения, пренебрегая межслоевым взаимодей-
ствием.

Показана возможность получения информации как
о количестве и радиусах содержащихся в УНТ слоев,
так и о глубине залегания примесей и их концентра-
ции.

Предложена методика определения параметров на-
нотрубки на основе численного анализа зависимости
силы тока в УНТ от величины внешних приложенных
полей и от глубины залегания примесей.
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Determination of the parameters of multilayer impurity semiconductor-type carbon
nanotubes based on the analysis of conductivity in static and alternating electric fields
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The paper proposes an analytical method for determining the parameters of multilayer impurity carbon nanotubes of
semiconductor type (number of layers, their radii, depth of impurities and their concentration) based on a comparison
of experimental and theoretical dependences of current strength on the characteristics of external static and alternating
electric fields. The density of the electric current generated in a carbon nanotube under the action of external electric
fields is calculated using the kinetic Boltzmann equation. The quasi-classical imaginary time method was used to
describe the ionization of atoms.
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