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Предложена методика расчета температурных зависимостей транспортных характеристик 

различных углеродных наночастиц: однослойных нанотрубок, графена, двухслойного гра-

фена во внешнем постоянном электрическом поле. Получены аналитически и проанализи-

рованы численно соотношения для удельной электропроводности и коэффициента диффу-

зии электронов в углеродных наноструктурах. Показано, что удельная электропроводность 

однослойных и двухслойных углеродных наноструктур уменьшается с ростом температуры. 

Электропроводность углеродных наночастиц нелинейно зависит от амплитуды внешнего 

постоянного электрического поля для различных температур. При повышении температуры 

коэффициент удельной электропроводности уменьшается. Коэффициент диффузии электро-

нов не зависит от температуры как для однослойных так и для двухслойных наночастиц. 

Показана нелинейная зависимость коэффициента диффузии электронов от напряженности 

внешнего постоянного электрического поля. Предложено физическое обоснование получен-

ных зависимостей. 
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Technique for calculating the temperature dependences of transport characteristics of different car-

bon nanoparticles: single-walled nanotubes, graphene, bilayer graphene in a constant external elec-

tric field is proposed. Formulas for conductivity and the diffusion coefficient of electrons in carbon 

nanostructures obtained analytically and analyzed numerically. Conductivity in single-walled and bi-

layer carbon nanostructures decreases with increasing temperature. The electrical conductivity of 

carbon nanoparticles depends nonlinearly on the amplitude of the external constant electric field for 

various temperatures. With increasing temperature, the coefficient of conductivity decreases. The 

diffusion coefficient of electrons is independent of temperature for both single-layer and bilayer na-



Температурные зависимости транспортных характеристик… 25 

noparticles. A nonlinear dependence of the electron diffusion coefficient on the strength of an exter-

nal constant electric field is shown. Physical justification of the obtained dependences is propose. 
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1. Введение 

Углерод характеризуется многообразием форм 

существования, являясь одним из важнейших и 

наиболее часто встречающихся элементов в при-

роде. Уникальность углерода состоит в том, что он 

может одновременно существовать в различных 

кристаллических модификациях: алмаз, квазидву-

мерный графен, квазиодномерные углеродные и 

квазинульмерные фуллерены. Ряд модификаций 

углерода открыт сравнительно недавно. 

Углеродные нанотрубки (УНТ) представляют 

собой протяжённые цилиндрические низкоразмер-

ные структуры диаметром от одного до нескольких 

десятков нанометров и длиной до нескольких сан-

тиметров [1], состоящие из одной или нескольких 

свёрнутых в трубку графеновых плоскостей и за-

канчивающиеся обычно полусферической голов-

кой, которая может рассматриваться как половина 

молекулы фуллерена. 

Графен является низкоразмерной углеродной 

структурой, состоящей из одного атомарного слоя 

графита, имеет в своей основе гексагональную 

сетку sp2-гибридизированных атомов углерода [2]. 

Графен интересен как с точки зрения возможных 

практических приложений, так и с фундаменталь-

ной точки зрения, поскольку обладает уникальны-

ми электронными свойствами. Электроны в гра-

фене вблизи уровня Ферми обладают линейной 

дисперсией, при этом энергетическая щель между 

валентной зоной и зоной проводимости отсутству-

ет [3–5]. 

Низкоразмерные углеродные наночастицы об-

ладают необычным сочетанием различных 

свойств, вследствие чего они могут применяться в 

качестве составляющих различных приборов и 

устройств, например, диодов, транзисторов, логи-

ческих элементов, переключателей, электродов, 

сенсоров, зондов атомно-силовых и туннельных 

микроскопов [6]. 

В настоящее время, вследствие широких пер-

спектив внедрения в различные отрасли промыш-

ленности углеродных наночастиц, существует 

необходимость изучения электрофизических 

свойств данных материалов, имеющих большие 

перспективы практического применения в различ-

ных областях промышленности, химии, современ-

ной медицины и биотехнологий [7]. В данной ра-

боте сделан акцент на изучение зависимости 

электротранспортных свойств квазиодномерных и 

квазидвумерных модификаций углерода: одно-

слойных углеродных нанотрубок и двухслойных 

графеновых лент от температуры. 

2. Модель электротранспортных  

характеристик и основные  

уравнения 

2.1. Форматы 

Большое число работ посвящено исследованию 

электронной структуры УНТ и отклику УНТ на 

внешнее электромагнитное поле [7–10]. Модель, 

учитывающая только π-электроны ближайших со-

седних атомов, позволяет получить правильное 

описание основных электронных свойств УНТ. 

Для данной модели известен закон дисперсии, 

описывающий электронные свойства графена [7–

10]: 
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где b = 0.142 нм – расстояние между соседними 

атомами углерода в графене, p = (px, py), γ = 2.7 эВ 

– интеграл перескока электронов между соседними 

узлами кристаллической решетки. Разные знаки в 

законе дисперсии относятся к зоне проводимости и 

валентной зоне соответственно. Получить закон 

дисперсии УНТ можно из зонной структуры гра-

фена, если учесть способ сворачивания графеново-

го листа в цилиндр и наложить условия квантова-

ния квазиимпульса p вдоль окружности УНТ. В 

качестве квазиодномерной углеродной нанострук-

туры рассмотрим однослойные УНТ (n, 0) типа 

«zig-zag», обладающие полупроводниковыми 

свойствами [10]. Геометрия задачи показана на 

рис. 1. 

Для УНТ (n, 0) типа «zig-zag» дисперсионное 

соотношение имеет вид [7] 
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где p = (px, s) – квазиимпульс электронов углерод-

ной нанотрубки, px – параллельная оси нанотрубки 

компонента квазиимпульса, s = 1, 2,…, n – нумеру-

ет квантование компоненты импульса вдоль 

окружности нанотрубки. 
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Рис. 1. Геометрия задачи: УНТ типа «zig-

zag» во внешнем электрическом поле. Век-

тор напряженности поля Е направлен 

вдоль оси УНТ 

Методика расчета транспортных коэффициен-

тов электронов в углеродных нанотрубках доста-

точно подробно описана в работах [11–13]. Эво-

люция электронной системы моделируется с 

использованием квазиклассического приближения 

времени релаксации. Функция распределения 

электронов в состоянии с импульсом p = (px, s) 

находится из кинетического уравнения Больцмана 

в τ-приближении [14]: 
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где fs(p, r) – функция распределения Ферми, F = eE 

– действующая на частицу постоянная электроста-

тическая сила. 

Для определения зависимости транспортных 

характеристик УНТ от внешнего электрического 

поля используем методику, изложенную в работе 

[15]. Продольная компонента плотности тока j = jx 

имеет следующий вид: 
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 E E E                             (2.4) 

Для случая однородного распределения темпе-

ратуры T(r) = const в линейном приближении по 

величине xn  в работе [11] получены выражения 

для транспортных коэффициентов однослойных 

УНТ: удельной электропроводности и коэффици-

ента диффузии электронов. Электропроводность 

УНТ типа «zig-zag» задается следующим выраже-

нием [11]: 
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Выражение для коэффициента диффузии элек-

тронов в УНТ типа «zig-zag» имеет вид [11]: 
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где введены следующие обозначения: 
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где msA  и m sA   – коэффициенты разложения в ряд 

Фурье дисперсионного соотношения электронов в 

УНТ, m и m  – порядок разложения в ряд Фурье. 

Для удобства визуализации и качественного анали-

за произведена процедура обезразмеривания и вы-

брана следующая относительная единица измере-

ния напряженности электрического поля 

E0 = 4.7·106 В/м. 

Также были изучены зависимости от темпера-

туры транспортных характеристик двухслойных 

графеновых нанолент в присутствии внешнего 

электрического поля E(x, t), приложенного по оси 

х, направленной вдоль поверхности ленты. Гео-

метрическая конфигурация двухслойной графено-

вой ленты, помещенной во внешнее постоянное 

электрическое поле, представлена на рис. 2. Рас-

сматриваемая лента состоит из двух слоев с гекса-

гональной структурой, упакованных по типу AB-

AB. Система рассматривается в модели Хаббарда 

[16], учитывающей только энергию -электронов в 

приближении ближайших соседей. Между слоями 

графена приложен электростатический потенциал 

U. Зонная структура, полученная в приближении 

сильной связи, позволяет записать закон диспер-

сии для двухслойной графеновой ленты в виде [17] 
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где дисперсионное соотношение однослойного 

графена εp определяется формулой [7] 
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где t0  2.7 эВ – интеграл перескока электронов 

между соседними узлами кристаллической решет-

ки, γ  0.4 эВ – интеграл перескока между слоями, 

a = 3b/2ħ, b = 0.142 нм – расстояние между сосед-

ними атомами углерода, p = (px, s) – квазиимпульс 

электронов в графене, px – параллельная листу 

графена компонента квазиимпульса, s = 1, 2, …, n 

– нумерует квантование компоненты импульса по 

ширине графенового листа. 

 

Рис. 2. Геометрия задачи: двухслойная 

графеновая лента во внешнем электриче-

ском поле. Вектор напряженности поля Е 

направлен вдоль ленты 

Разные знаки в законе дисперсии относятся к 

зоне проводимости и валентной зоне соответ-

ственно. Выражения для удельной электропровод-

ности и коэффициента диффузии электронов для 

двухслойных графеновых лент имеют аналогич-

ный вид, как и для однослойных углеродных нано-

трубок. В следующем разделе представлены гра-

фически полученные результаты зависимостей 

транспортных характеристик от температуры для 

рассмотренных типов углеродных наночастиц. 

3. Обсуждение результатов 

Зависимости от температуры транспортных ха-

рактеристик углеродных наночастиц представлены 

на примере двух типов наноструктур: однослойных 

углеродных нанотрубок типа «zig-zag» и двух-

слойных графеновых лент. Время релаксации 

электронов принято равным 1.4·10–12 с в соответ-

ствии с литературными данными [8]. Для числен-

ного анализа температурных зависимостей рас-

смотрены полупроводниковые УНТ типа (10,0) и 

двухслойные графеновые ленты. 

Зависимость электропроводности однослойных 

углеродных нанотрубок типа «zig-zag» и двух-

слойных графеновых лент от величины напряжен-

ности внешнего постоянного электрического поля 

имеет вид, характерный для полупроводниковых 

структур: при увеличении амплитуды внешнего 

поля вначале стремится к насыщению, а затем мо-

нотонно уменьшается с увеличением напряженно-

сти, что согласуется с данными, полученными ав-

торами в работе [11]. Данное явление объясняется 

увеличением заполнения электронами всех воз-

можных состояний зоны проводимости. Следует 

отметить, что подобный характер изменения элек-

трической проводимости под действием внешнего 

электрического поля является типичным для полу-

проводниковых структур, обладающих периодиче-

ским и ограниченным законом дисперсии [18]. 

На рис. 3 показаны зависимости удельной элек-

тропроводности σ(E) от величины напряженности 

E внешнего постоянного электрического поля для 

полупроводниковых УНТ типа (10,0) при различ-

ных температурах: 1 – для Т = 10 К, 2 – для Т = 50 

К, 3 – для Т = 100 К, 4 – для Т = 300 К. Графики 

построены на основе результатов расчетов элек-

тропроводности по формуле (2.5). Для удобства 

визуализации и количественной оценки использо-

ваны безразмерные единицы. Единица безразмер-

ной величины напряженности внешнего электри-

ческого поля Е, отложенная  по оси х, равна 

4.7·106 В/м, а единица безразмерной величины 

электропроводности σ(E), отложенной по оси у, 

равна 1.9·103 См/м. 

 
Рис. 3. Зависимости электропроводности 

σ(E) от величины напряженности E внеш-

него электрического поля для УНТ типа 

(10,0) при разных температурах: 1 – для Т 

= 10 К, 2 – для Т = 50 К, 3 – для Т = 100 К, 4 

– для Т = 300 К 

Полученные зависимости объясняются тем, что 

с ростом температуры, согласно распределению 

Ферми–Дирака, увеличивается концентрация но-

сителей свободных зарядов в зоне проводимости, 
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которая обеспечивает проводящие свойства веще-

ства. Энергетические состояния в зоне проводимо-

сти являются дважды вырожденными, поэтому 

рост температуры способствует заполнению, 

прежде всего, низкоэнергетических квантовых со-

стояний. Полностью заполненные состояния не 

дают вклада в проводимость вещества, поэтому с 

ростом температуры проявляется уменьшение ко-

эффициента электропроводности. Следует также 

учесть, что в рамках рассматриваемой модели 

энергетическая щель в электронном спектре доста-

точно узкая, что также обеспечивает проводящие 

свойства. 

Аналогичный характер зависимости удельной 

электропроводности σ(E) от величины напряжен-

ности E внешнего постоянного электрического по-

ля наблюдается и для двухслойных углеродных 

нанолент, как показано на рис. 4.  

 

Рис. 4. Зависимости электропроводности 

σ(E) от величины напряженности E внеш-

него электрического поля для двухслойных 

графеновых лент типа (10,0) при разных 

температурах: 1 – для Т = 10 К, 2 – для Т = 

50 К, 3 – для Т = 100 К, 4 – для Т = 300 К 

При повышении температуры коэффициент 

удельной электропроводности уменьшается, что 

объясняется причинами, описанными выше. Стоит 

отметить, что удельная электропроводность одно-

слойных углеродных нанотрубок типа «zig-zag» 

количественно выше, чем для двухслойных угле-

родных нанолент, содержащих такое же количе-

ство элементарных ячеек в поперечном сечении, 

что является следствием приложения электроста-

тического потенциала и учета перескока электро-

нов между слоями ленты. Как показано авторами в 

работе [13] увеличение постоянного напряжения 

между слоями ленты обусловливает понижение 

электропроводности, что объясняется сдвигом 

уровня Ферми, приводящим к увеличению локали-

зованных (вырожденных) состояний электронного 

спектра. Для зависимостей, показанных на рис. 4, 

значение поперечного напряжения между слоями 

графена равно 1 В. 

Коэффициент диффузии электронов D(E) не за-

висит от температуры как для однослойных УНТ 

типа «zig-zag» так и для двухслойных графеновых 

лент, что наглядно видно на рис. 5–6. Графики по-

строены на основе результатов расчетов коэффи-

циента диффузии электронов по формуле (2.6). 

Единица безразмерной величины коэффициента 

диффузии электронов D(E), отложенной по оси у, 

равна соответствует 3.5·102 A/м. Это объясняется 

тем, что коэффициент диффузии характеризует по-

ток электронов, который является постоянной ве-

личиной, та как градиент концентрации не зависит 

от температуры в рамках данной модели. 

 

Рис. 5. Зависимость коэффициента диффу-

зии электронов D(E) от величины напря-

женности E внешнего электрического поля 

для УНТ типа (10,0) 

 

Рис. 6. Зависимость коэффициента диффузии 

электронов D(E) от величины напряженности 

E внешнего электрического поля для двухслой-

ных графеновых лент типа (10,0) 

Коэффициент диффузии электронов D(E) нели-

нейно зависит от напряженности внешнего посто-

янного электрического поля как в однослойных, 

так и в двухслойных углеродных наноструктурах. 

Увеличение поля сначала приводит к его росту, а 

затем к убыванию до стационарного значения. 

Описанное явление характерно для всех систем с 
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периодическим и ограниченным законом диспер-

сии электронов [18]. 

Полученные результаты могут быть полезны 

для создания углеродных наночастиц и композитов 

на их основе с заранее определенными транспорт-

ными характеристиками и для разработки компо-

нентов нано- и микроэлектроники на основе угле-

родных наночастиц. 

4. Заключение 

В заключение кратко сформулируем основные 

результаты и выводы проведенного теоретическо-

го исследования. 

1. В работе проведено теоретическое исследо-

вание транспортных характеристик квазиодномер-

ных (однослойные углеродные нанотрубки) и ква-

зидвумерных (двухслойные графеновые 

наноленты) углеродных наночастиц. 

2. Показано, что электропроводность углерод-

ных наночастиц нелинейно зависит от амплитуды 

внешнего постоянного электрического поля для 

различных температур. При повышении темпера-

туры коэффициент удельной электропроводности 

уменьшается. 

3. Коэффициент диффузии электронов не зави-

сит от температуры как для однослойных, так и 

для двухслойных наночастиц. Показана нелиней-

ная зависимость коэффициента диффузии электро-

нов от напряженности внешнего постоянного элек-

трического поля. Дано физическое обоснование 

наблюдаемым зависимостям. 

Исследование выполнено при финансовой под-

держке РФФИ и Волгоградской области в рамках 

научного проекта № 19-42-343001. 
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