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Рассмотрен вопрос о критических параметрах каналирования, которые иг-
рают определяющую роль в проблеме деканалирования ионов из углеродных
нанотрубок. Получены аналитические выражения для пороговой энергии ка-
налирования, критической поперечной энергии, для расстояния наибольшего
сближения частиц со стенками нанотрубок и критических углов каналирования
в хиральных и нехиральных нанотрубках.

PACS: 61.46.Fg, 61.85.+p, 41.85.-p

В настоящее время явление каналирования частиц в углеродных
нанотрубках, которое впервые обсуждалось в работах [1,2], предлага-
ется использовать при разработке новых источников монохроматичного
излучения [3,4], для получения и управления пучками нанометровых
сечений [5–10], а также для анализа свойств и структуры нанотру-
бок [10]. Особого внимания заслуживает возможность применения
этого эффекта для модификации свойств нанотрубок методом ионного
легирования [8–10].

В настоящей работе рассмотрен вопрос о критических параметрах
каналирования, которые играют определяющую роль в проблеме дека-
налирования ионов из нанотрубок. Получены аналитические выражения
для пороговой энергии каналирования, критической поперечной энер-
гии частиц, для расстояния их наибольшего сближения со стенками
нанотрубок и критических углов каналирования в хиральных и нехи-
ральных нанотрубках.

Как известно [11], наличие критических параметров каналирования
определяется существованием двух механизмов деканалирования при
сближении частиц со стенками канала: потери корреляций при столкно-
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вениях с образующими канал атомами [12] и потери устойчивости дви-
жения вследствие возникновения параметрической неустойчивости [13].
В приближении стандартного межатомного потенциала Линдхарда кри-
терий потери корреляций приводит к следующей неявной зависимости
от полной энергии E расстояния r c(E) наибольшего сближения частиц
со стенками хиральных нанотрубок:
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При этом критический угол каналирования ψc(E) равен
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(2)
критическая поперечная энергия E⊥c(E) определяется выражением
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а пороговая энергия каналирования Ec равна
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TF

2R3
. (4)

Аналогичные выражения, полученные для хиральных нанотрубок,
исходя из критерия потери устойчивости движения, имеют вид
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ES ≈ 4Ec ≈
6πZ1Z2e2a2

TF

R3
. (8)

Формулы (1)−(8) учитывают тот факт [8], что непрерывный потен-
циал взаимодействия частиц со стенками хиральных нанотрубок может
быть представлен в виде суммы потенциалов двух изолированных
атомных плоскостей, расположенных на расстоянии 2R друг от друга.
В этих формулах R — это радиус нанотрубки, Npl = 4/(3

√
3a2) —

поверхностная плотность ее атомов (a ≈ 0.142 nm — длина углерод-
углеродных связей), Z1e и Z2e — заряды атомных ядер частицы
и мишени соответственно (Z2 = 6), aTF — радиус экранирования
межатомного взаимодействия: aTF ≈ 0.885aB(Z1/2

1 + Z1/2
2 )−2/3, где aB —

боровский радиус. Индекс c относится к критическим параметрам,
определяемым критерием потери корреляций; индекс S — критерием
потери устойчивости.

В отличие от хиральных нехиральные armchair- и zigzag-нанотрубки
можно представить как совокупность небольшого числа плотноупако-
ванных цепочек атомов, параллельных оси нанотрубок и расположен-
ных определенным образом по периметру цилиндра [4,10]. Поэтому
непрерывный потенциал взаимодействия частиц со стенками таких на-
нотрубок может быть представлен в виде суммы потенциалов изолиро-
ванных атомных цепочек. При этом расстояние наибольшего сближения
r c(E), рассчитанное по критерию потери корреляций, в приближении
межатомного потенциала Линдхарда определяется неявным уравнением

E =
3Z1Z2e2d

4a2
TF

S1(r c), (9)
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(10)
критический угол каналирования ψc(E) равен

ψc = arctg
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критическая поперечная энергия E⊥c(E) определяется выражением:
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а пороговая энергия каналирования Ec равна
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где ϕi — азимутальный угол, характеризующий положение i -й цепочки
в поперечной плоскости нанотрубки, Ns — полное число цепочек.

Аналогичные выражения, полученные по критерию устойчивости,
имеют вид

E =
9Z1Z2e2d

a2
TF
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Графики зависимостей ψc(E) (сплошные кривые) и ψS(E) (штри-
ховые кривые), рассчитанные по полученным формулам для протонов,
внедряемых в хиральные нанотрубки с индексами хиральности (11, 9) и
в armchair-нанотрубки близкого радиуса с индексами (10, 10), представ-
лены на рис. 1 и 2 соответственно. На этих же рисунках изображены
графики зависимостей ψc(E), рассчитанные по общепринятым форму-
лам Линдхарда [12] (пунктир).

Построенные графики показывают, что в области низких энергий
частиц как в хиральных, так и в нехиральных нанотрубках выпол-
няется неравенство ψc(E) > ψS(E). Это значит, что определяющим
механизмом выведения таких частиц из режима каналирования является
параметричеcкая неустойчивость их движения: по достижении значения
ψS(E) скорость увеличения угла каналирования ψ резко возрастает в
результате параметрической неустойчивости, и его величина быстро
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Рис. 1. Критические углы каналирования протонов в хиральных нанотрубках с
индексами хиральности (11, 9), рассчитанные по критерию потери корреляций
(сплошная кривая), по критерию устойчивости (штриховая кривая) и по
общепринятой формуле Линдхарда, справедливой для частиц высоких энергий
(пунктир).

приближается к значению ψc(E), при котором частица деканалирует в
результате рассеяния на большой угол в парном столкновении с одним
из атомов нанотрубки. При каналировании в нехиральных нанотрубках
(рис. 2) такая ситуация сохраняется вплоть до весьма высоких энер-
гий частиц, а в области высоких энергий оба механизма — потеря
устойчивости и потеря корреляций — дают практически одинаковую
величину критических углов каналирования: ψS(E) ≈ ψc(E). Наоборот,
в хиральных нанотрубках (рис. 1) с ростом энергии частиц довольно
скоро начинает преобладать механизм деканалирования, связанный с
потерей корреляций: ψc(E) < ψS(E).
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Рис. 2. Критические углы каналирования протонов в armchair-нанотрубках с
индексами хиральности (10, 10), рассчитанные по критерию потери корреляций
(сплошная кривая), по критерию устойчивости движения (штриховая кривая)
и по общепринятой формуле Линдхарда, справедливой для частиц высоких
энергий (пунктир).

Как и следовало ожидать, в области высоких энергий значения
критических углов каналирования могут быть рассчитаны по при-
ближенным формулам Линдхарда [12]. Различия в критических углах
каналирования в хиральных и нехиральных нанотрубках в этом случае
определяются структурными особенностями нанотрубок: испытывая
близкие столкновения, частицы высоких энергий деканалируют при
рассеянии на отдельных атомных цепочках, образующих нехиральные
нанотрубки, или при взаимодействии с небольшими, практически плос-
кими участками цилиндрической поверхности, образованной атомами
хиральных нанотрубок. Однако в области низких энергий частиц
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поведение критических углов каналирования существенно отличается
от предсказанного Линдхардом: вследствие конечной ширины нано-
трубок эти углы принимают свое максимальное значение (максимум
функции ψc(E) приходится на энергию E = 4Ec, а ψS(E) — на энергию
E = 4ES = 16Ec) и обращаются в нуль при энергиях частиц, меньших
пороговой энергии каналирования.

К сожалению, в области низких энергий частиц межатомные по-
тенциалы типа Томаса−Ферми не обеспечивают достаточной точности
вычислений, поэтому при энергиях E 6 0.05(1 + M1/M2)Z1Z2e2/aTF ,
где M1 и M2 — соответственно массы частиц и атомов мишени, полу-
ченные формулы отражают лишь качественное поведение критических
параметров каналирования в нанотрубках. Повысить точность расче-
тов можно, заменив произведение Z1Z2 в этих формулах величиной
0.143Z1Z2. Такая замена отвечает переходу к более реалистичному
в этом диапазоне энергий степенному потенциалу ∼ r−3 [14,15] и
приводит к сдвигу изображенных на рис. 1 и 2 графиков вниз по шкале
энергий.
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