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Представлены результаты исследования кинетики каналирования ускоренных
частиц в нехиральных (т. е. отличных от „armchair“ и „zigzag“) углеродных
нанотрубках. Основное внимание уделяется ориентированному движению по-
ложительных ионов. Исходя из первых принципов, на основе стохастических
уравнений движения частиц внутри нанотрубок построено и решено уравнение
Фоккера−Планка для функции распределения частиц по поперечным перемен-
ным. Получены простые аналитические формулы для функции распределения
частиц по поперечным энергиям, для их радиального распределения, а также
для длины деканалирования частиц из нехиральных нанотрубок.

Как известно [1–3], существующие способы допирования фуллере-
нов и нанотрубок, которые в большинстве своем основаны на внедрении
примесей из парогазовой фазы в процессе синтеза наночастиц, харак-
теризуются низкой производительностью и непригодны для быстрого
перестраивания режимов, особенно в мультистадийных комбинациях.
Вследствие чего задача внедрения в углеродные наноструктуры ионов,
атомов или молекул является на сегодняшний день центральной про-
блемой наноразмерных технологий.

В качестве решения этой проблемы в работах [4–6] было предло-
жено использовать углубленное легирование фуллеренов и нанотрубок
ориентированными пучками ускоренных частиц. В работах [7–9] была
изучена динамика ориентированного движения частиц в нехиральных
нанотрубках и показано, что такое движение вполне уместно назвать

12



Кинетика ориентированного взаимодействия ускоренных... 13

режимом каналирования [10,11]. При каналировании атомные частицы,
рассеиваясь на электронах, могут терять энергию быстрее, нежели
вылетают из нанотрубок (каналирование со „стопом“ [7–9]). Таким
образом, используя эффект каналирования и варьируя энергию пучка,
можно создавать оптимальные условия для ионной имплантации частиц
в нанотрубки.

В настоящей работе представлены результаты исследования кине-
тики каналирования ускоренных частиц в нехиральных углеродных на-
нотрубках. Основное внимание уделяется ориентированному движению
положительных ионов.

В нехиральных нанотрубках каналирование ионов характеризуется
тем, что поперечная по отношению к оси нанотрубки энергия частиц E⊥
и их момент импульса µ относительно этой оси являются адиабати-
ческими инвариантами [8,9]. Поэтому полная функция распределения
частиц 8(r, ϕ, µ, E⊥; t), где r и ϕ — поперечные координаты частиц
(в полярной системе координат), в любой момент времени t может
быть представлена в виде

8(r, ϕ, µ, E⊥; t) =
8(µ, E⊥; t)

C(µ, E⊥)
√

E⊥ −
µ2

2Mr 2 −U(r )
, (1)

где нормировочный множитель

C(µ, E⊥) = 2π
∫

R(µ,E⊥)

dr√
E⊥ −

µ2

2Mr 2 −U(r )
; (2)

R(µ, E⊥) — доступная для движения частиц область, определяемая
неравенством:

E⊥ −
µ2

2Mr 2
−U(r ) > 0; (3)

U(r ) — непрерывный потенциал [7–9], описывающий взаимодействие
частиц со стенками нанотрубки; M — масса частиц; M ≈ Amp, где mp —
масса протона.

Функция 8(µ, E⊥; t) в выражении (1) — это функция распре-
деления частиц по медленно изменяющимся переменным E⊥ и µ.
Временна́я эволюция этого распределения определяется действием на
каналированные частицы случайных сил, обусловленных дискретностью
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стенок нанотрубки, тепловыми колебаниями ее атомов, рассеянием
частиц на атомных электронах, и описывается следующим уравнением
Фоккера−Планка (8 ≡ 8(µ, E⊥; t)):

∂8

∂t
=

∂

∂µ

[
A0µ8 +

D0

ω2
0

E⊥
∂8

∂µ
+ D0µ

∂8

∂E⊥

]

+
∂

∂E⊥

[
A0E⊥8+ D0µ

∂8

∂µ
+ D0E⊥

∂8

∂E⊥

]
. (4)

Уравнение (4) получено стандартными методами теории случай-
ных процессов [12–14] на основе стохастических уравнений движе-
ния частиц внутри нанотрубок в гармоническом приближении для
энергии U(r ) (ω0 — частота поперечных колебаний ионов). Его
коэффициенты сноса (A0) и диффузии (D0) целиком определяются
свойствами случайных сил, действующих на каналированные частицы.
При этом, как показывают наши расчеты, наибольшее воздействие на
движение ионов оказывают случайные силы, обусловленные рассеянием
на электронах, поэтому

A0 ≈
1

Mv

(dE
dz

)
e
, D0 ≈

mev

M

(dE
dz

)
e
, (5)

где (dE/dz)e — средние потери энергии ионов за счет рассеяния на
электронах, v — их скорость, me — масса электрона.

Решение уравнения (4) должно удовлетворять заданному начально-
му условию 8(µ, E⊥; 0) = 80(µ, E⊥) и граничным условиям вида:

8(µ, 0; t) < +∞, 8(µ, E⊥c; t) = 0, (6)

которые соответствуют ограниченности потока частиц при E⊥ = 0 и де-
каналированию частиц с критической поперечной энергией E⊥c = Eψ2

c ,
где E — полная энергия частиц, ψc — критический угол каналирова-
ния [9]. Указанное решение может быть получено методом разделения
переменных и для ионов с энергией E > 0.5A(mp/me)E⊥c, где A —
атомная масса иона (в а.е.м.), на достаточно большой глубине z
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проникновения в нанотрубку имеет вид

8(µ, E⊥; z) ≈ C1

(
1− E⊥ + ω0µ

E⊥c + ω0µ

)(
1− E⊥ − ω0µ

E⊥c − ω0µ

)
exp
(
− z

Rch(µ)

)
,

(7)
где C1 — нормировочный множитель, определяемый начальным распре-
делением частиц:

C1 ≈
27ω0

E2
⊥c

E⊥c∫
0

dE⊥

E⊥/ω0∫
0

dµ · 80(µ, E⊥)
(

1− E⊥ + ω0µ

E⊥c + ω0µ

)(
1− E⊥ − ω0µ

E⊥c − ω0µ

)
,

(8)
Rch(µ) — длина деканалирования частиц с угловым моментом µ:

Rch(µ) ≈ A ·
mp

me
· E2

⊥c − ω2
0 µ

2

4E⊥c(dE/dz)e
. (9)

Выражение (9) показывает, что из нехиральных нанотрубок быстрее
всего деканалируют те частицы, у которых µ 6= 0. Таким образом, на
достаточно большой глубине z внутри нанотрубок остаются ионы с
µ ≈ 0, для которых

8(µ, E⊥; z) ≈ C1

(
1− E⊥

E⊥c

)2
· δ
(ω0µ

E⊥c

)
exp
(
− z

Rch

)
, (10)

где δ(µ) — дельта-функция Дирака.
Длина деканалирования таких ионов

Rch ≈
Amp/me

4(dE/dz)e
· E⊥c, (11)

а их радиальное распределение, которое может быть получено путем
интегрирования выражения (1) по поперечным переменным E⊥, µ и ϕ,
имеет вид

8(r ; z) ≈ C∗1

(
1− U(r )

E⊥c

)5/2

exp
(
− z

Rch

)
, (12)

где постоянная C∗1 определяется из условия нормировки распределе-
ния (12) на величину C1 [см. формулу (8)] при z = 0.
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С точки зрения ионной имплантации частиц в нехиральные нано-
трубки наибольший интерес вызывают каналированные ионы с энер-
гией E 6 0.5A(mp/me)E⊥c . Такие частицы, быстро теряя энергию при
рассеянии на электронах, практически не вылетают из нанотрубок,
т. е. их длина деканалирования Rch→∞. За время τ ≈ Mv · (dE/dz)−1

e
их угловой момент µ достигает своего нулевого значения (µ → 0);
при этом функция распределения частиц по поперечным энергиям, как
показывает решение уравнения (4), определяется выражением

8(µ, E⊥; z) ≈ C0 · δ(µ) exp

(
−E⊥

T⊥

)
(13)

и имеет вид распределения Больцмана с малой поперечной температу-
рой

T⊥ ≈
2me

Amp
· E. (14)

Нормировочный множитель C0 в формуле (13) определяется началь-
ным распределением частиц 80(µ, E⊥):

C0 ≈
1

T⊥

E⊥c∫
0

dE⊥

E⊥/ω0∫
0

dµ · 80(µ, E⊥). (15)

Радиальное распределение частиц, описываемых выражением (13),
имеет вид

8(r ; z) ≈ C∗0 · erf

(√
E⊥c −U(r )

T⊥

)
exp

(
−U(r )

T⊥

)
, (16)

где постоянная C∗0 определяется из условия нормировки распределе-
ния (16) на величину C0.

Полученные результаты показывают, что для ионной имплантации
частиц в нехиральные нанотрубки выгоднее всего использовать ионные
пучки с энергией E 6 0.5A(mp/me)E⊥c . Если угол ψ между направ-
лением такого пучка и осью нанотрубок будет меньше критического
угла ψc [7–9], частицы пучка будут захватываться в режим каналирова-
ния; при этом их распределение по поперечным по отношению к оси
нанотрубок энергиям независимо от формы начального распределения
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будет иметь вид распределения Больцмана (13) с малой поперечной
температурой (14), а радиальное распределение будет определяться
выражением (16).

Если длина нанотрубок L будет равна или окажется больше
характерного значения L0 ≈ E · (dE/dz)−1

e , каналированные частицы,
теряя энергию при рассеянии на электронах, будут „застревать“
внутри нанотрубок, образуя эндоэдральные структуры. Реализуется
режим каналирования со „стопом“ [7–9]. В противном случае (при
L < L0) каналированные частицы будут пролетать через нанотрубки
без остановки. Однако на выходе такие частицы будут формировать
пучки, расходимость β которых будет определяться только поперечной
температурой (14) и не будет зависеть от энергии и расходимости
исходного пучка частиц: β ≈

√
T⊥/E =

√
2me/(Amp) ≈ 3.3 · 10−2/

√
A.

Будет наблюдаться фокусировка ионного пучка короткими нанотруб-
ками [7–9].

Работа выполнена при поддержке Российского фонда фундаменталь-
ных исследований (грант № 03−03−96488).
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