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ÍÈÇÊÎÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÛÉ ÊÎÍÄÀÊÒÀÍÑ ÑÊ�ÅÙÅÍÍÛÕÓ�ËÅ�ÎÄÍÛÕ ÍÀÍÎÒ�ÓÁÎÊÂ. À. Ìàðãóëèñ *, Ì. À. ÏÿòàåâÌîðäîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Í. Ï. Îãàðåâà430000, Ñàðàíñê, �îññèÿÒåîðåòè÷åñêè èññëåäóåòñÿ íèçêîòåìïåðàòóðíûé êîíäàêòàíñ ñêðåùåííûõ óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê, èìåþ-ùèõ òî÷å÷íûé êîíòàêò. Ïóòåì òî÷íîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ïîëó÷åíû ÿâíûå �îðìóëû äëÿêîíäàêòàíñà óñòðîéñòâà. Ïîêàçàíî, ÷òî â êîíäàêòàíñå êàæäîé èç òðóáîê ïîÿâëÿþòñÿ ïðîâàëû, ñâÿçàííûåñ ðåçîíàíñíûì ðàññåÿíèåì ýëåêòðîíîâ â òî÷êå êîíòàêòîâ, à òàêæå ñ ïðîõîæäåíèåì ýëåêòðîíîâ âî âòîðóþòðóáêó. Ýëåêòðîííûé òðàíñïîðò ìåæäó ïåðâîé è âòîðîé òðóáêàìè íîñèò ðåçîíàíñíûé õàðàêòåð.PACS: 73.63.RtÁëàãîäàðÿ ñâîèì óíèêàëüíûì �èçè÷åñêèì ñâîé�ñòâàì óãëåðîäíûå íàíîòðóáêè ñ÷èòàþòñÿ îäíèì èçïåðñïåêòèâíûõ ìàòåðèàëîâ äëÿ ýëåêòðîíèêè áóäó�ùåãî. Î÷åâèäíî, ÷òî ñîçäàíèå èíòåãðàëüíûõ ñõåìíà áàçå óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê ïîäðàçóìåâàåò èñ�ïîëüçîâàíèå áîëüøîãî ÷èñëà êîíòàêòîâ ìåæäó íè�ìè. Íåäàâíèå óñïåõè â òåõíîëîãèè ñäåëàëè âîçìîæ�íûì ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå ýëåêòðîííîãîòðàíñïîðòà ÷åðåç òàêèå êîíòàêòû [1; 2℄. Äëÿ èçó�÷åíèÿ �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèÿ íàíîòðóáîêäðóã ñ äðóãîì áûëî ïðåäëîæåíî íåñêîëüêî òåîðå�òè÷åñêèõ ìîäåëåé [3�5℄. Â ÷àñòíîñòè, â ðàáîòå [5℄â ìîäåëè ñèëüíîé ñâÿçè ðàññìàòðèâàëñÿ ýëåêòðîí�íûé òðàíñïîðò â ñèñòåìå, â êîòîðîé äâå îäíîñòåí�íûå íàíîòðóáêè îáðàçóþò åäèíóþ êðåñòîîáðàçíóþíàíîñòðóêòóðó.Îäíàêî íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ïîäõîä, îñíî�âàííûé íà ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè, ïðåäïîëàãàåò èñ�ïîëüçîâàíèå ãðîìîçäêèõ êîìïüþòåðíûõ âû÷èñëå�íèé, ÷òî íå âñåãäà ïîçâîëÿåò âûÿñíèòü �èçè÷åñêóþñóùíîñòü èçó÷àåìîãî ÿâëåíèÿ. Êðîìå òîãî, òàêîéïîäõîä ý��åêòèâåí òîëüêî äëÿ íàíîòðóáîê ñðàâ�íèòåëüíî ìàëîãî ðàäèóñà, â òî æå âðåìÿ â ðàáî�òå [1℄ ýêñïåðèìåíòàëüíî èññëåäîâàëèñü íàíîòðóáêèäèàìåòðàìè 25�30 íì. Ïîýòîìó ñóùåñòâóåò íåîáõî�äèìîñòü â èçó÷åíèè êîíòàêòà óãëåðîäíûõ íàíîòðó�áîê ñ ïîìîùüþ äîñòàòî÷íî ïðîñòîé ìîäåëè, äîïóñ�êàþùåé ÿâíîå àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå.*E-mail: theorphysis�mrsu.ru

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâà�íèå êîíäàêòàíñà äâóõ ñêðåùåííûõ ïîëóïðîâîäíè�êîâûõ óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê, èìåþùèõ òî÷å÷íûéêîíòàêò. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå èññëåäóåìîãîóñòðîéñòâà ïîêàçàíî íà âñòàâêå íà ðèñ. 1. Êàæäàÿíàíîòðóáêà ìîäåëèðóåòñÿ ïðîâîäÿùèì öèëèíäðîìðàäèóñà rj (j = 1; 2). �àìèëüòîíèàí H ýëåêòðîíà âñèñòåìå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïðÿìóþ ñóììó ãàìèëü�òîíèàíîâ ÷àñòåé H = H1 �H2;âîçìóùåííóþ ïîòåíöèàëàìè íóëåâîãî ðàäèóñà â òî÷�êå êîíòàêòà. Äëÿ êàæäîé íàíîòðóáêè óäîáíî ââåñòèñâîþ öèëèíäðè÷åñêóþ ñèñòåìó êîîðäèíàò. Òîãäà ãà�ìèëüòîíèàí ýëåêòðîíà â j-é íàíîòðóáêå ìîæåò áûòüçàïèñàí â âèäå Hj = L2z2m�r2 + p2z2m� ; (1)ãäåm� � ý��åêòèâíàÿ ýëåêòðîííàÿ ìàññà, pz è Lz �îïåðàòîðû ïðîåêöèè èìïóëüñà è ìîìåíòà èìïóëüñàíà îñü íàíîòðóáêè. Ñïåêòð ãàìèëüòîíèàíà Hj ñîñòî�èò èç ýíåðãèè ñâîáîäíîãî äâèæåíèÿ âäîëü îñè z èäèñêðåòíîé ñîñòàâëÿþùåéE(j)m = "jm2;ãäå "j = ~22m�r2j :Â ðàáîòå èññëåäîâàíî âëèÿíèå êîíòàêòà íà ïðî�äîëüíûé êîíäàêòàíñ G11 îäíîé èç òðóáîê, à òàê�237
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�èñ. 1. a � Çàâèñèìîñòü êîíäàêòàíñà G11 îò õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � ïðè r1 = r2, �1 = �2 = 5r1, a = 10. á �Ôðàãìåíò òîé æå çàâèñèìîñòè â îêðåñòíîñòè ïðîâàëà, îòìå÷åííîãî ñòðåëêîé. Íà âñòàâêå ïîêàçàíà ñõåìà íàíîóñòðîé-ñòâàæå èçó÷åí êîíäàêòàíñ G21, õàðàêòåðèçóþùèé òðàíñ�ïîðò ýëåêòðîíîâ èç ïåðâîé òðóáêè âî âòîðóþ â òîìñëó÷àå, êîãäà êîíòàêòû 1 è 10 èìåþò îäèíàêîâûéïîòåíöèàë V1, à êîíòàêòû 2 è 20 � ïîòåíöèàë V2.Ñîãëàñíî �îðìóëå Ëàíäàóýðà �Áüþòòèêåðà êîíäàê�òàíñ Gji ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå âûðàæàåòñÿ ÷å�ðåç êîý��èöèåíòû ïðîõîæäåíèÿ ýëåêòðîíà èç ñîñòî�ÿíèÿ ñ ìàãíèòíûì ÷èñëîì m0 â i-é òðóáêå â ñîñòîÿ�íèå ñ m â j-é òðóáêå:Gji = G0 Xm;m0 T jimm0 ; (2)ãäå G0 � êâàíò êîíäàêòàíñà, à ñóììà áåðåòñÿ ïîâñåì ñîñòîÿíèÿì, ýíåðãèÿ êîòîðûõ íå ïðåâûøàåòýíåðãèþ Ôåðìè.Êîíòàêò ìåæäó òðóáêàìè â ðàáîòå ìîäåëèðóåòñÿñ ïîìîùüþ ëèíåéíûõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, íàêëàäû�âàåìûõ íà âîëíîâóþ �óíêöèþ. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ÿâ�íîãî âèäà ãðàíè÷íûõ óñëîâèé â ðàáîòå èñïîëüçóåò�ñÿ ïîäõîä, îñíîâàííûé íà òåîðèè ïîòåíöèàëîâ íó�ëåâîãî ðàäèóñà, èñïîëüçîâàâøèéñÿ ðàíåå â ðàáîòàõ[6; 7℄. Êàê ñëåäóåò èç òåîðèè ïîòåíöèàëîâ íóëåâîãîðàäèóñà, ïðè íàëè÷èè òî÷å÷íîãî âîçìóùåíèÿ â òî÷�êå q âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ýëåêòðîíà  j(x) èìååò ëî�ãàðè�ìè÷åñêóþ ñèíãóëÿðíîñòü â îêðåñòíîñòè ýòîéòî÷êè [6℄:

 j(x) � �uj ln (�(x; q)) + vj ïðè x! q; (3)ãäå �(x; q) � ðàññòîÿíèå ìåæäó òî÷êàìè x è q ïî ïî�âåðõíîñòè öèëèíäðà, à êîìïëåêñíûå êîý��èöèåíòûuj è vj êàê ðàç è èãðàþò ðîëü ãðàíè÷íûõ ïàðàìåòðîâäëÿ âîëíîâîé �óíêöèè â òî÷êå êîíòàêòà q. Ñ ó÷åòîìòîãî, ÷òî ãàìèëüòîíèàí âñåé ñèñòåìû äîëæåí áûòüñàìîñîïðÿæåííûì îïåðàòîðîì, â ðàáîòå ãðàíè÷íûåóñëîâèÿ âûáðàíû â âèäåv1 � b1u1 = au2;v2 � b2u2 = au1: (4)Çäåñü ïàðàìåòð a îòâå÷àåò çà ñâÿçü ìåæäó íàíîòðóá�êàìè, à ïàðàìåòðû b1 è b2 îïèñûâàþò ìîùíîñòü òî�÷å÷íîãî ïîòåíöèàëà â òî÷êå êîíòàêòà è ìîãóò áûòüâûðàæåíû ÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùèå äëèíû ðàññåÿíèÿïî �îðìóëå bj = 2 ln�j :�åøàÿ óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà ñ ãðàíè÷íûìèóñëîâèÿìè (4), íàéäåì ÿâíûå �îðìóëû äëÿ êîý��è�öèåíòîâ ïðîõîæäåíèÿ T jimm0 . Çàòåì, âû÷èñëÿÿ ñóììûâ �îðìóëå (2), ïîëó÷èì ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿêîíäàêòàíñà G11:238
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�èñ. 2. a � Çàâèñèìîñòü êîíäàêòàíñà G21 îò õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà � ïðè òåõ æå ïàðàìåòðàõ, ÷òî è íà ðèñ. 1.á � Ôðàãìåíò òîé æå çàâèñèìîñòè â îêðåñòíîñòè � = 4"G11(�) = G0�N(�)� (ImQ1)2jQ2j2jQ1Q2 � jaj2j2�� 2 jaj2 ImQ1 ImQ2jQ1Q2 � jaj2j2 � ; (5)ãäåN(�)� ÷èñëî ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíà ñ ýíåðãèåé íè�æå �, a Qj(�) � ïåðåíîðìèðîâàííàÿ �óíêöèÿ �ðèíàãàìèëüòîíèàíà Hj , èìåþùàÿ âèä [4℄Qj(�) = irjk(j)0 + 2 1Xm=1 irjk(j)m � 1m!++ 2 ln� rj�j � : (6)Çäåñü k(j)m = q2m�(��E(j)m )~ :Ïðè îòñóòñòâèè êîíòàêòà ìåæäó òðóáêàìè â �îð�ìóëå (5) èìååòñÿ òîëüêî ïåðâîå ñëàãàåìîå è çàâèñè�ìîñòü êîíäàêòàíñà G11 îò õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà� èìååò ñòóïåí÷àòûé õàðàêòåð. Âòîðîå ñëàãàåìîå â�îðìóëå (5) îïèñûâàåò óìåíüøåíèå êîíäàêòàíñà çàñ÷åò îòðàæåíèÿ ýëåêòðîíîâ îò êîíòàêòà, à òðåòüåñëàãàåìîå ñâÿçàíî ñ ïåðåõîäîì ýëåêòðîíîâ âî âòî�ðóþ òðóáêó.Ïðè �j � rj íà ãðà�èêå çàâèñèìîñòè G11(�) èìå�þòñÿ ïðîâàëû âáëèçè ïîðîãîâ ñòóïåíåé, ñâÿçàííûå

ñ ðåçîíàíñíûì ðàññåÿíèåì íà âèðòóàëüíîì óðîâíå(ðèñ. 1à). Â ýòîì ñëó÷àå òî÷å÷íûé ïîòåíöèàë ñîçäàåòâèðòóàëüíûé ýíåðãåòè÷åñêèé óðîâåíü íèæå ãðàíèöûïîäçîíû ñ íîìåðîìm. Âçàèìîäåéñòâèå ýòîãî óðîâíÿñ ñîñòîÿíèÿìè íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà â ëåæàùåé íè�æå ïîäçîíå óâåëè÷èâàåò âåðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ ýëåê�òðîíà è ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ ðåçîíàíñîâ â àìïëè�òóäàõ îòðàæåíèÿ. �ëóáèíà ïðîâàëîâ ïðè a = 0 ðàâíàG0. Ïðè íåíóëåâûõ a ãëóáèíà ïðîâàëîâ óìåíüøàåò�ñÿ, à ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ a (a� 1) âîáëàñòè ïëàòî èìååòñÿ äîïîëíèòåëüíûé ïðîâàë, ñâÿ�çàííûé  ðåçîíàíñíûì ïðîõîæäåíèåì ýëåêòðîíîâ âîâòîðóþ òðóáêó (ðèñ. 1à).Îòìåòèì, ÷òî ïðè � ! Em ñëåâà âòîðîå ñëàãàå�ìîå â �îðìóëå (5) ñòðåìèòñÿ ê íóëþ, à ïðè �! Emñïðàâà � ê ìèíóñ åäèíèöå, ïîýòîìó àìïëèòóäà ñêà÷�êà G11 â òî÷êàõ � = Em ðàâíà îäíîìó êâàíòó êîí�äàêòàíñà (ðèñ. 1á ), â òî âðåìÿ êàê äëÿ íåâîçìóùåí�íîé òðóáêè àìïëèòóäà ñêà÷êà ðàâíà 2G0.Åñëè ðàäèóñû òðóáîê ðàçëè÷íû, òî íà ãðà�è�êå G11(�) èìåþòñÿ äîïîëíèòåëüíûå âñïëåñêè òèïàïèê�ïðîâàë â îáëàñòè ïëàòî êîíäàêòàíñà, ñâÿçàííûåñ ðåçîíàíñíûì ïðîõîæäåíèåì ýëåêòðîíîâ âî âòîðóþòðóáêó. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî àñèììåòðè÷íûå ðå�çîíàíñû òèïà ïèê�ïðîâàë íàáëþäàëèñü ýêñïåðèìåí�òàëüíî â êîíäàêòàíñå ñêðåùåííûõ óãëåðîäíûõ íàíî�òðóáîê [1℄.239



Â. À. Ìàðãóëèñ, Ì. À. Ïÿòàåâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 1 (7), 2007�àññìîòðèì òåïåðü êîíäàêòàíñ G21(�), ñîîòâåò�ñòâóþùèé ïåðåõîäó ýëåêòðîíîâ èç ïåðâîé òðóáêè âîâòîðóþ. Àíàëîãè÷íî �îðìóëå (5), íàéäåìG21(�) = 4G0 jaj2 ImQ1 ImQ2jQ1Q2 � jaj2j2 : (7)Çäåñü ìíîæèòåëü 4 ñâÿçàí ñ íàëè÷èåì ÷åòûðåõ ïó�òåé, ïî êîòîðûì ýëåêòðîí èç ðåçåðâóàðîâ, îòìå÷åí�íûõ öè�ðîé 1 íà ðèñ. 1, ìîæåò ïîïàñòü â ðåçåðâó�àðû, îòìå÷åííûå öè�ðîé 2. Êàê ñëåäóåò èç �îðìó�ëû (7), çàâèñèìîñòü G21(�) èìååò íå ñòóïåí÷àòûé, àðåçîíàíñíûé õàðàêòåð (ðèñ. 2a). Ïðè � = E(2)m êîí�äàêòàíñ G21(�) îáðàùàåòñÿ â íóëü. Â îêðåñòíîñòèíóëÿ èìååòñÿ àñèììåòðè÷íûé ïèê, ñõîäíûé ïî �îð�ìå ñ êðèâîé ðåçîíàíñà Ôàíî. Îäíàêî, â îòëè÷èå îòãëàäêîé êðèâîé, îïèñûâàþùåé ðåçîíàíñ Ôàíî, çàâè�ñèìîñòü G21(�) ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå èìååò èç�ëîì â òî÷êàõ � = E(2)m (ðèñ. 2á ).Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî, êàê ñëåäóåò èç �îð�ìóëû (7), â ñëó÷àå îäèíàêîâûõ òðóáîê âåëè÷èíàêîíäàêòàíñà G21(�) íå ïðåâûøàåò G0, ÷òî ñâÿçàíîñ îãðàíè÷åííîé ïðîïóñêíîé ñïîñîáíîñòüþ òî÷å÷íî�ãî êîíòàêòà. Ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííîå â ðàáî�òå [1℄ ñîïðîòèâëåíèå êîíòàêòà ìåæäó ñêðåùåííû�ìè íàíîòðóáêàìè ïðè òåìïåðàòóðå 4.2 K ñîñòàâ�
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