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Вычислены компоненты тензора упругооптических коэффициентов в графенах с sp2-гибридизацией

атомных орбиталей для видимой и ближней ИК-области спектра электромагнитных волн. Показано, что
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Наметившийся в последние годы интерес исследова-

телей к фотоупругим свойствам графена [1] обуслов-

лен перспективами создания оптических, механических

и электрооптических устройств наномасштабных раз-

меров. Известно [2,3], что оптической прозрачностью

графена в направлении, перпендикулярном к его плос-

кости, можно управлять, нарушая равенство концентра-

ций электронов и дырок, т. е. сдвигая уровень Ферми

относительно точки Дирака, путем амбиполярного до-

пирования графена. Это достигается двумя способами:

путем его эпитаксиального выращивания на подложке из

карбида кремния [4,5], либо созданием МДП-структуры

(с графеном с качестве металлического слоя) и примене-

нием затворного напряжения [6–8]. Создание в графено-

вом листе механических напряжений, как показано в [1],
в сущности, приводит к тому же результату — сдвигу

уровня Ферми. Это позволяет управлять прозрачностью

графена в пределах упругих деформаций.

Не меньший практический интерес, на наш взгляд,

представляет исследование возможностей управления

оптическими свойствами графена и графеноподобных

материалов в плоскости самого листа под воздействием

его упругих деформаций типа растяжения−сжатия или

сдвига. Для этого необходимо знать соответствующие

компоненты тензора упругооптических коэффициентов.

Их вычислению и посвящена настоящая работа.

Исследовались следующие графены с sp2-гибридиза-

цией: (C)6 — собственно графен, (C)63(12) — додека-

триграфен, (C)664 — додекагексатетраграфен и (C)44 —

октатетраграфен (октаграфен), в которых ранее нами

было изучено изменение оптических свойств, в част-

ности гигантского эффекта Фарадея в перпендикуляр-

ном листу направлении под воздействием затворного

напряжения [9]. Соответствующие элементарные ячейки

показаны на рисунке.

Все рассматриваемые 2D-кристаллы принадлежат к

классу симметрии 6/mmm, за исключением октаграфена,

относящегося к классу симметрии 4/mmm. Матрицы

упругих жесткостей (C i j) и упругооптических коэффи-

циентов (pi j) для этих классов, полученные путем редук-

ции соответствующих матриц для 3D-кристаллов [10],
имеют вид
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Матричные представления тензоров c i jkl и pi jkl со-

ответствуют сверткам по парам симметричных индек-

сов (i, j), (k, l) следующего вида: 11 → 1; 22 → 2;

12, 21 → 3.Внизу справа в круглых скобках указано чис-

ло независимых компонент соответствующего тензора.
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Элементарные ячейки исследуемых графиков.
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Все графены изотропны в плоскости своего листа, по-

этому уравнение оптической индикатрисы в отсутствие

механических деформаций имеет вид [10]

a0
1

(

x2
1 + x2

2

)

= 1, (1)

где a0
1 = 1/n2

0, а n0 — показатель преломления невозму-

щенного графена для данной длины световой волны.

Уравнение измененной в результате механических

деформаций оптической индикатрисы записывается в

виде [10]

a11x
2
1 + a22x

2
2 + 2a12x1x2 = 1, (2)

где a11 = a0
1 + 1a11, a11 = a0

1 + 1a22, a12 = 1a12, а из-

менения поляризационных констант под воздействием

деформаций описывается уравнением [10]

1a i j = pi jklrkl (i, j, k, l = 1, 2) (3)

или в матричном виде

1am = pmnrn (m, n = 1, 2, 3), (4)

где rkl — симметричный тензор деформаций.

Проводя в (3), (4) суммирование по повторяющимся

индексам, можем переписать (2) в виде

[
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]

x2
1

+
[

a0
1 − (p11 − p12)r1

]

x2
2 + 4p33r3x1x2 = 1. (5)

Для класса симметрии 6/mmm уравнение (5) прини-

мает вид
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Для анализа полученных уравнений рассмотрим два

случая: когда присутствуют только деформации вида

растяжение−сжатие в отсутствие сдвиговых деформа-

ций, и наоборот, когда есть только сдвиговые деформа-

ции, а растяжения и сжатия отсутствуют.

1. Если сдвиговые деформации отсутствуют (r3 = 0),
уравнение оптической индикатрисы (5), (6) приводится

к каноническому виду в кристаллофизических координа-

тах x1, x2
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где
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1

√
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.

При малых деформациях индикатрисы (в пределах

фотоупругости), когда (p11 − p12)r1 ≪ a0
1,

1
√

a0
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≈ n0
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1∓
1

2
n2
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,

и величина созданного деформацией растяжения по

оси x1 и одновременно сжатия по оси x2 изменения

показателя преломления в плоскости графенового листа

1n = n2 − n1 = n3
0(p11 − p12)r1. (8)

2. Если, наоборот, присутствуют только сдвиговые

деформации, то (6) приводится к каноническому виду

x ′2
1

n2
1

+
x ′2
2

n2
2

= 1, (9)

где

n1,2 =
n0

√

1∓ 2n2
0p33r3

≈ n0

(

1± n2
0p33r3

)

.

Таким образом, изменение показателя преломления,

обусловленное сдвиговой деформацией в плоскости гра-

фенового листа,

1n = 2n3
0p33r33. (10)

При этом индикатриса повернута в плоскости (x1, x2) на
угол θ, определяемый выражением

tg 2θ =
4p33r3

1/n2
0 − 2p33r3

. (11)

Уравнения (8), (10) позволяют вычислить упруго-

оптические коэффициенты графена, если известен его

показатель преломления n0 для данной длины волны

излучения, а величина 1n выражена через компоненты

тензора деформаций.

Из теории дисперсии света известно, что

n2
0 = 1 +

P
ε0E

, (12)

причем периодическая поляризованность среды P в

электрическом поле E световой волны в данном случае

изменяется за счет изменения площади элементарной

ячейки: 1P/P = 1S/S. Дифференцируя (12), получаем

1n =
n2
0 − 1

2n0

1S
S
. (13)

В случае 1: 1S/S = 1a/a + 1h/h, где a и h — соот-

ветственно размеры элементарной ячейки графена вдоль

осей x1 и x2. Применяя закон Гука, выразим 1a/a , 1h/h
и 1S/S через соответствующие компоненты тензора

напряжений t11 и t22, модуль Юнга E11 и коэффициент

Пуассона σ12

1a
a

=
t11
E11

;
1h
h

=
t22
E11

=
σ12t11
E11

= σ12
1

a
;

1S
S

= (1 + σ12)
t11
E11

. (14)

Используя стандартные методы кристаллофизики [10],
находим для рассматриваемых классов симметрии

t11 = (c11 − c12)r1; E11 =
c2
11 − c2

12

c11

; σ12 = −
c12

c11

.
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Таблица 1. Используемые для расчетов значения упругих

жесткостей и показателей преломления графенов

Параметр (C)66 (C)63(12) (C)664 (C)44

c11, N/m 533 75.7 361 328

c12, N/m 331 47.1 226 218

c33, N/m 68

n0 (λ = 405 nm) 1.6 ∼ 1 ∼ 1 ∼ 1

n0 (λ = 520 nm) 1.7 – ∼ 1 2.0

n0 (λ = 690 nm) 2.0 – ∼ 1 ∼ 1

n0 (λ = 1060 nm) 2.5 2.5 2.0 –

Пр име ч а н и е. Показатели преломления n0 находились из графиков,

представленных в [12], для краев видимого диапазона длин волн, его

средней части и ближней части ИК-диапазона. Свет распространяется

по касательной к листу. Прочерк означает, что в данной части спектра

материал непрозрачен.

Таблица 2. Результаты вычисления упругооптических коэф-

фициентов sp2-гибридизированных графенов

λ, nm (p)i j (C)66 (C)63(12) (C)664 (C)44

p11 ∼ 0 ∼ 0 ∼ 0
0.073

405 p12 ∼ 0 ∼ 0 ∼ 0
0.045

p33 ∼ 0

p11 ∼ 0 0.057
0.070 −

520 p12 ∼ 0 0.038
0.043 −

p33 0.023

p11 ∼ 0 ∼ 0
0.058 −

690 p12 ∼ 0 ∼ 0
0.036 −p33 ∼ 0

p11 −

0.041 0.041 0.055
1060 p12 −

0.025 0.025 0.040
p33 −

Далее подставляя эти выражения в (13), (14), по-

лучаем

1n =
n2
0 − 1

2n0

(

c11

c11 + c12

−
c12

c11 + c12

)

r1. (15)

Сравнивая (8) и (15), видим, что первое слагаемое

в (15) обусловливает величину p11, а второе — p12

p11 =
n2
0 − 1

2n4
0

1

1 + c12/c11

; (16)

p12 =
n2
0 − 1

2n4
0

c12/c11

1 + c12/c11

, (17)

т. е. в 2D-кристаллах из классов симметрии 4/mmm и

6/mmm p12 = (c12/c11)p11.

В случае 2: 1S/S = γ , где γ — угол сдвига. Согласно

закону Гука для сдвиговых деформаций, γ = t12/G12, где

сдвиговое напряжение t12 = 2c33r3, а модуль сдвига

G12 =
E11

2(1 + σ12)
=

1

2
(c11 + c12).

Тогда (13) принимает вид

1n =
n2
0 − 1

n0

c13/c11

1 + c12/c11

r3. (18)

Сравнивая (10) и (18), находим

p33 =
n2
0 − 1

n4
0

c13/c11

1 + c12/c11

. (19)

Для более симметричного класса 6/mmm p33 =
= 1/2(p11 − p12), c33 = 1/2(c11 − c12), и (18) сводится

к (15), а (19) — к паре (16), (17).
Таким образом, для вычисления упругооптических

коэффициентов указанных выше графенов нужно знать

их упругие жесткости и показатели преломления. Они

были взяты из наших предыдущих работ [11,12] и пред-

ставлены в табл. 1. Результаты вычислений показаны в

табл. 2.

Анализируя полученные результаты, видим, что из

всех рассмотренных графенов лишь (C)6 может быть ис-
пользован в качестве фотоупругого материала одноатом-

ной толщины с распространением электромагнитных

волн оптического диапазона вдоль кристаллического

листа. При этом его упрогооптические коэффициенты

близки по своей величине к значениям соответству-

ющих коэффициентов такого широко распространен-

ного 3D-кристалла, как ниобат лития (LiNbO3) [13].
В средней части оптического диапазона может быть

использован (C)44, а в ближней ИК-области спектра —

другие графены.

Оптические спектры высших графенов содержат зоны

непрзрачности и участки, где показатель преломления

близок к 1 [12]. В последнем случае свет распростра-

няется вдоль графенового листа без преломления. Это

означает, что такие участки находятся вдали от обла-

стей резонансного поглощения света, и показатель его

преломления независимо от приложенных механических

напряжений остается постоянным.

Результаты работы могут быть использованы при со-

здании планарных наноакустических устройств, в кото-

рых используется взаимодействие лазерного излучения

с упругими волнами.
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