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Введение 

Недавние исследования показали, что на-
нотрубки обладают уникальными свойствами: 
очень высокой прочностью, проводимостью 
(полупроводниковой или металлической) и 
рядом других свойств, обуславливающих не-
ограниченные возможности их применений, 
например в микроэлектронике [1]. Особенный 
интерес, как и следовало ожидать, вызывают 
нелинейные свойства нанотрубок, как акусти-
ческой, так и электромагнитной природы. Так, 
в частности, нелинейные свойства углеродных 
нанотрубок, связанные с негармоничностью 
потенциала взаимодействия между соседними 
атомами углерода, исследовались в работах     
[2 - 4]. Авторы исследовали нелинейные коле-
бательные свойства углеродных нанотрубок 
при помощи редукции основных уравнений 
колебаний к уравнению КдФ. 

Интересным представляется сосредоточить 
внимание на нелинейных особенностях нанот-
рубок, вызванных сильным взаимодействием 
электронов [5]. Предлагается описывать их 
энергетическую структуру гамильтонианом 
Хаббарда-Хюккеля [6]. Интерес к модели Хаб-
барда так же обусловлен и тем, что она являет-
ся одним из кандидатов, претендующих на 
описание эффектов высокотемпературной 
сверхпроводимости. 

 
Результаты и обсуждение 

Предлагается сосредоточить внимание на 
нелинейных особенностях нанотрубок, вы-
званных сильным взаимодействием электро-
нов, описываемых гамильтонианом Хаббарда. 

Будут рассматриваться однослойные угле-
родные нанотрубки (SWNT) малого радиуса 
(рис. 1). Это предполагает невозмодность пе-
рехода к континуальному приближения по пе-
риметру SWNT. На рисунке Z ось направлена 
вдоль оси трубки и I ось – вдоль периметра 
SWNT. Графеновый слой состоит из углерод-
ных гексагонов ориентированных так, чтобы 
C-C связи были параллельны оси SWNT. Т.е. 
изучаются «zig-zag» или (n,0) SWNT, где  
n – число гексагонов по  периметру трубки. 

 

 Чтобы применить Фурье анализ, предпола-
гается, что (n, 0) труба неограниченна вдоль    
Z оси. 

 
Рис. 1. Геометрия системы. 
 
Как упоминалось выше, для изучения элек-

тронных состояний углеродной нанотрубки 
была использована модель Хаббарда [6]. Мо-
дель включает энергию перескока электрона и 
кулоновского отталкивания электронов на од-
ном узле. Гамильтониан Хаббарда описанной 
системы: 
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где  jj aa ,  – операторы рождения и унич-
тожения электрона на узле j (j = {i, k}) со спи-
ном σ, t – интеграл перескока, U – кулоновская 
энергия; μ – химический потенциал. 

Гейзенберговские уравнения движения 
операторов были решены в рамках следующих 
приближений. Решетка SWNT состоит из двух 
подрешеток. В качестве волновых функций 
обеих подрешеток рассматриваются функции 
φ и ψ, которые существенно изменяются на 
расстояниях больших, чем межатомное рас-
стояние. Были построены фазовые портреты 
решений гейзенберговских уравнений и пока-
зано солитонное поведение электронных вол-
новых функций (солитонные решетки). 
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Рис. 2. Модули ненормированных волно-

вых функций φ(z-vt), ψ(z-vt). 
 
 

Выводы 
Во-первых, подобные решетки достаточно 

легко можно будет обнаружить с помощью 
дифракционных методов. Исследование дан-
ными методами позволит определить парамет-
ры решеток и связать их с соответствующими 
величинами в микроскопическом гамильто-
ниане. 

Во-вторых, данные решетки образуют регу-
лярную структуру, которая фактически явля-
ется доменной. Доменами здесь являются об-
ласти с различной плотностью электронов. 
Наличие доменной структуры внесет свой 
вклад в восприимчивости нанотрубок и позво-
ляет надеяться на обнаружение эффектов па-
мяти в электронной подсистеме нанотрубок. 

В третьих, существование регулярной пе-
риодической структуры приводит при движе-
нии вдоль такой структуры дополнительного 
электрона к квантованию его энергии (в силу 
теоремы Флоке). Подобное квантование при-
водит к наличию дополнительных энергетиче-
ских уровней в спектрах углеродных нанотру-
бок. Также подобное квантование может при-
вести к подавлению электрон-фононного 
взаимодействия (если уровни энергии будут 
достаточно разделены с фононным спектром) 
и увеличению проводимости углеродных на-
нотрубок. 
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Рис. 3. Модули ненормированных волно-

вых функций φ3+(z-vt), ψ3+(z-vt). 
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