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1. Введение

Настоящая работа посвящена исследованию динамики

предельно коротких импульсов, распространяющихся в

хиральных углеродных нанотрубках (УНТ). Как извест-

но, в зависимости от симметрии нанотрубки подразде-

ляются на два вида: хиральные и ахиральные. Хираль-

ные УНТ имеют винтовую симметрию, ахиральные —

аксиальную. Уникальные электрофизические свойства

нанотрубок привлекают к ним большое внимание как

теоретиков, так и практиков в области современной

микро- и наноэлектроники, нелинейной оптики [1,2].
В работе [3] рассмотрен случай распространения пре-

дельно коротких импульсов в графене. Обнаружено

явление усиления импульсов при приложении к си-

стеме внешнего однородного электромагнитного поля,

период которого много меньше характерной длитель-

ности импульса. В настоящей работе анализируется

поведение электромагнитного импульса, распространя-

ющегося в УНТ с винтовой симметрией, что очень

важно для практических приложений. Целесообразно

проводить теоретические исследования свойств именно

таких УНТ, так как учет хиральности может приводить к

существенному изменению накопленных знаний о свой-

ствах исследуемых материалов и предсказанию новых

эффектов. Например, в силу того, что хиральные УНТ

не имеют аксиальной симметрии, в них возможен эф-

фект оптического детектирования или генерации второй

гармоники. В противоположность этому в ахиральных

УНТ для оптического детектирования или генерации

второй гармоники необходимо приложить к нанотрубке

дополнительное постоянное электрическое поле, кото-

рое нарушает симметрию. Соображения такого рода

делают хиральные нанотрубки весьма перспективными

в устройствах генерации терагерцевых импульсов на

основе фемтосекундных оптических импульсов, где те-

рагерцевый импульс возникает вследствие оптического

детектирования [4,5].

2. Постановка задачи

Рассмотрим переменное электрическое поле, распро-

страняющееся в системе хиральных УНТ в геометрии,
когда электромагнитное поле линейно поляризовано и
направлено вдоль оси нанотрубок.
В случае такого типа (Nx , Ny ) нанотрубки имеем

следующие периодические граничные условия [6]:
√
3Nx kx a + Ny ky a = Chk = 2πq, (1)

где a — постоянная решетки, Ny a соответствует опе-

рации трансляции,
√
3Nx a — операции вращения, q —

целое число, k — волновой вектор, Ch — хираль-

ный вектор, определяемый единичными векторами a1 и
a2 (рис. 1).
Дисперсионное соотношение для одномерной струк-

туры хиральных нанотрубок имеет вид [6]:

Eq(k) = ±γ0

{

1 + 4 cos

(

qπ
Nx

− Nyka
Nx2

)

cos

(

ka
2

)

+ 4 cos2
(

qπ
Nx

− Nyka
Nx2

)}1/2

, (2)

где γ0 ≈ 2.7 eV, ka принадлежит диапазону [−π, π],
одномерный волновой вектор k вдоль оси нанотрубки

(n, m) = (Nx , Ny ) определяется согласно уравнению (1),
a = 3b/2~, b = 0.142 nm — расстояние между соседни-
ми атомами углерода.
Гамильтониан системы элементарных возбуждений

в данном случае в присутствии внешнего перемен-
ного электрического поля, записанного в калибров-
ке E = − 1

c
∂A
∂t , имеет вид (c — скорость света в вакууме,

t — время)

H =
∑

kq

Eq

(

k− e
c
A(t)

)

C+
kqCkq, (3)

где C+
kq,Ckq — операторы рождения, уничтожения воз-

буждений с квазиимпульсом (k, q); A(t) — величи-
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Рис. 1. Единичные векторы гексагональной решетки УНТ.

на вектор-потенциала электромагнитного поля, кото-

рый имеет одну компоненту и направлен вдоль оси

нанотрубки; Eq(k) — закон дисперсии возбуждений,

определяемый формулой (2).
Запишем стандартное выражение для плотности то-

ка j

j = e
∑

kq

vq

(

k− e
c
A(t)

)

〈C+
kq,Ckq〉, (4)

где vq(k) =
∂Eq(k)
∂k

, e — заряд электрона, а 〈C+
kqCkq〉 озна-

чает усреднение с неравновесной матрицей плотности

〈C+
kqCkq〉 = Sp

(

C+
kq(0)Ckq(0)ρ(t)

)

.

Волновое уравнение можно записать в виде [7]

∂2A

∂x2
− 1

c2

∂2A

∂t2
+

4π

c
j = 0. (5)

Учитывая, что [C+
kqCkq, H] = 0, из уравнений движения

для матрицы плотности сразу получаем

〈C+
kqCkq〉 = 〈C+

kqCkq〉0,

где

〈C+
kqCkq〉0 = Sp

(

C+
kq(0)Ckq(0)ρ(0)

)

,

ρ(0) = exp(−H/kBT )/Sp
(

exp(−H/kBT )
)

(kB — постоянная Больцмана, T — температура). Закон
дисперсии хиральных УНТ можно представить в виде

ряда Фурье:

Eq(k) =
1

2π

∑

s

a sq cos(aks) +
∑

s

bsq sin(aks),

a sq =

∫

dk cos(aks)Eq(k),

bsq =

∫

dk sin(aks)Eq(k), (6)

где интегрирование проводится по первой зоне Бриллю-

эна, а s — натуральное число. Тогда скорость носителей

заряда может быть определена как

vq(k) = − 1

2π

∑

s

asa sq sin(aks)

+
1

2π

∑

s

asbsq cos(aks).

Из формулы (4) при A = 0 следует выражение для

коэффициентов a sq и bsq, которое обязано своим проис-

хождением наличию в правой части (4) полной произ-

водной:
d
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)

dEq(k) = 0, (7)

где d соответствует импульсу на границе зоны Бриллю-

эна хиральной нанотрубки,

F0 =
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(

−Eq(k)
)
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(

−Eq(k)
)

+ 1
.

Выражение для jq(A) принимает вид
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Здесь было учтено тождество (7).
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В этом случае получаем эффективное уравнение для

вектор-потенциала

∂2A
∂x2

− 1

c2

∂2A
∂t2

+
4e
c

∞
∑

s=1

B s sin

(

aeA
c

s

)

− 2Rs sin
2

(

aeA
c

s

)

= 0,

B s =
∑

q

Bq
s , Rs =

∑

q

Rq
s , (8)

интегрирование ведется в пределах первой зоны Брил-

люэна. Отметим, что вследствие убывания (начиная с

некоторого значения, определяемого типом УНТ) коэф-

фициентов B s и Rs с ростом s в сумме в уравнении (8)
можно ограничиться несколькими слагаемыми и полу-

чить широко применяемое в приложениях обобщение

уравнения синус-Гордона (конкретный вид коэффици-

ентов и детали расчета можно посмотреть в [8,9]).
Другой способ получения уравнения синус-Гордона был

предложен при помощи метода многомасштабных раз-

ложений [10].

3. Численный анализ эффективного
уравнения

Исследуемое уравнение решалось численно с помо-

щью прямой разностной схемы типа
”
крест“ [11]. Шаги

по времени и координате выбирались из стандартных

условий устойчивости. Начальное условие выбиралось в

гауссовой форме

A(0, t) = Qe−(ut)2/γ ,

dA(0, t)
dx

=
2Qut
γ

e−(ut)2/γ . (9)

Здесь Q — амплитуда импульса, γ2 = 1/(1− u2/c2),
u — скорость импульса.

Эволюционная зависимость предельно короткого им-

пульса от времени для различных значений пройденного

импульсом расстояния представлена на рис. 2.

Из приведенной зависимости видно, что при увели-

чении пройденного расстояния происходит увеличение

”
хвоста“ за основным импульсом, причем амплитуда

основного импульса также увеличивается. Отметим, что

амплитуда импульса увеличивается асимметрично, что

связано с последним слагаемым в уравнении (8) и

является свидетельством эффекта оптического детекти-

рования, когда происходит нарушение симметрии отно-

сительно направления вектора E в системе.

Возникающее изменение формы импульса электромаг-

нитного поля в зависимости от времени для различных

значений начальной скорости импульса представлено

на рис. 3.

Подобное поведение неоднократно наблюдалось в ря-

де работ (например, в [8] и других работах этих же ав-

торов), и его можно связать с лоренц-инвариантностью

Рис. 2. Зависимость электрического поля, определяемого

потенциалом в уравнении (7), от времени для УНТ (12.2). Для
кривых 2 и 3 пройденное импульсом расстояние соответствен-

но в 1.5 и 2 раза больше, чем для кривой 1. u/c = 0.95.

Рис. 3. Зависимость электрического поля, определяемого

потенциалом в уравнении (7), от времени. Начальная скорость

импульса u/c : 1 — 0.90, 2 — 0.93, 3 — 0.96.

Рис. 4. Зависимость формы импульса от времени при раз-

личных значениях амплитуды импульса. Для кривых 2 и 3

значения амплитуды соответственно в 2 и 4 раза больше, чем

для кривой 1.

Физика твердого тела, 2013, том 55, вып. 10



Динамика предельно коротких электромагнитных импульсов в хиральных углеродных нанотрубках 2011

уравнения (8) и с эффектом
”
сжатия“ импульса при пе-

реходе в движущуюся систему координат. Также следует

отметить не только эффект
”
сжатия“, но и смещение

импульса, следующего за основным.

Зависимость электрического поля от времени для

различных значений от первоначальной амплитуды им-

пульса приведена на рис. 4.

Как и следовало ожидать, импульсы малой амплитуды

распространяются практически без искажений, испыты-

вая только
”
расширение“ за счет дисперсии, в то время

как импульсы большей амплитуды испытывают большее

искажение, обусловленное, как отмечалось выше, эффек-

тами интерференции фронта импульса с его спадом и

особенностями нелинейности.

4. Заключение

Таким образом, исходя из результатов численных

расчетов, можно сделать вывод, что хиральность угле-

родных нанотрубок оказывает существенное влияние на

процесс распространения и форму предельно коротких

импульсов в УНТ. Это связано с наличием хираль-

ной симметрии, что делает возможным как генерацию

второй гармоники, так и оптическое детектирование.

Математически это описывается слагаемым с квадратом

синуса в уравнении (8). Подобный тип симметрии не

встречался в ранее рассмотренных задачах. Важность

изученного в работе случая для приложений также

можно связать с тем, что оптическое детектирование

рассматривается как перспективный способ получения

терагерцевых импульсов.
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