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Изучена эволюция оптических импульсов, распространяющихся в деформированном графене. Получено

эффективное волновое уравнение для векторного потенциала электромагнитного поля. Деформация рас-

тяжения графеновых слоев описана с помощью эффективного вектор-потенциала в рамках калибровочной

теории. Приведено численное решение полученного волнового уравнения, проанализирована зависимость

величины напряженности импульса и его формы от величины внешней деформации.

Работа проведена в рамках реализации ФЦП
”
Научные и научно-педагогические кадры инновационной

России“ на 2009–2013 гг. (проект №-НК-16(3)), а также поддержана РФФИ (грант № 11-02-97054).

1. Введение

С момента экспериментального открытия графе-

на [1,2], представляющего собой планарную гексаго-

нальную структуру, состоящую из монослоя атомов

углерода, ведутся интенсивные исследования в области

влияния упругой деформации на его механические и

физические свойства [3,4]. Успех использования угле-

родных наноматериалов в микроэлектронике зависит от

того, в какой степени удастся эффективно управлять

электронными и нелинейными параметрами отдельных

графеновых листов. Один из подходов к этой проблеме

основан на чувствительности нелинейных характеристик

графена к механическому воздействию.

Процесс нелинейного распространения света в угле-

родных наноструктурах вызывает повышенный интерес

в связи с возможностями практического применения

нелинейных эффектов, а также в связи с вероятностью

усиления предельно коротких оптических импульсов в

углеродных нанотрубках и графене [5]. Теоретическо-

му исследованию этого процесса посвящен ряд наших

работ [6–9], в которых рассматривались идеализирован-

ные, недеформированные объекты. Внешние деформации

могут значительным образом повлиять на прохождение

оптических импульсов через углеродные наночастицы.

Связь между механической нагрузкой и нелинейны-

ми характеристиками наноматериалов открывает воз-

можность управления свойствами графена и нанотру-

бок, входящих в состав разнообразных электронных

устройств. Внешняя деформация будет выступать в роли

датчика давления, способного влиять на параметры при-

бора и контролировать физические процессы, протека-

ющие в нем. Это позволит значительно расширить диа-

пазон выбора составляющих частей устройства, так как

поле напряжений может изменять нелинейные и элек-

тронные свойства системы в соответствии с предъяв-

ляемыми требованиями. Поэтому теоретическое иссле-

дование влияния внешних деформаций на нелинейные

свойства наноматериалов представляется актуальным в

свете создания устройств современной электроники.

В качестве объекта исследования выбран графен как

перспективный углеродный материал, обладающий экс-

тремально высокой проводимостью.

2. Выбор модели

В разработанной модели рассматривается динами-

ка распространения предельно короткого оптического

импульса в системе графеновых слоев, подвергнутых

линейным деформациям растяжения. Рассматривается

взаимодействие предельно короткого электромагнитного

импульса только с электронной подсистемой графено-

вых слоев. Графеновые листы считаются идеальными,

расположенными на одинаковых расстояниях друг от

друга, составляющих 0.34 nm. Взаимодействие между

слоями считается слабым и в работе не учитывает-

ся. Вектор напряженности электрического поля E(z , t)
направлен вдоль оси x , параллельно плоскостям гра-

феновых листов, а электромагнитная волна движется

в поперечном направлении вдоль оси z в системе

монослоев графена, ориентированных в плоскостях, пер-

пендикулярных этой оси (рис. 1). Электронная система

считается свободной, находящейся во внешнем периоди-

ческом кулоновском потенциале жесткой решетки.

Электронно-энергетические свойства графена описы-

ваются с помощью двумерного дисперсионного соотно-

шения, которое в рамках приближения Хюккеля свобод-

ных π-электронов имеет следующий вид [10]:

E(p)=±γ

√

1+4 cos(a px) cos(a py/
√
3)+4 cos2(a py/

√
3),

(1)

где γ ≈ 2.5 eV [11] — интеграл перескока, a = 3b/2~,

b = 0.142 nm — расстояние между соседними атомами

углерода в графене, p = (px , py ) — квазиимпульс элек-

трона в зоне Бриллюэна. Разные знаки в дисперсионном
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Рис. 1. Геометрия модели распространения предельно корот-

кого электромагнитного импульса в системе графеновых слоев.

соотношении относятся к зоне проводимости и валент-

ной зоне.

При построении модели распространения предельно

короткого электромагнитного импульса в системе де-

формированных монослоев графена электромагнитное

поле импульса целесообразно описывать классически на

основании уравнений Максвелла. Вывод эффективных

уравнений для недеформированных материалов нагляд-

но изложен в работах [6–9].

Из уравнений Максвелла [12] нетрудно получить

эффективное уравнение для вектор-потенциала электро-

магнитного поля в лоренцевой калибровке [6–9]

∂2Ax

∂x2
− 1

c2

∂2Ax

∂t2
+

q
π~

∑

m

cm sin

(

maq
c

Ax (t)

)

= 0,

cm =

∫

py

ambm, bm =

q0
∫

−q0

d px cos(ma px)F0(p),

vx = ∂E(p)/∂ px , vx(px ) =
∑

m

am sin(mpx ),

am =
1

π

π
∫

−π

vx(px ) sin(mpx )d px ,

F0 =
1

1 + exp(E(p)/kB T )
, (2)

где вектор-потенциал A =
(

A(z , t), 0, 0
)

содержит одну

компоненту и направлен вдоль оси x ; T — абсолютная

температура; kb — постоянная Больцмана; q0 — им-

пульс на границе зоны Бриллюэна. Время релаксации

электронов τ = 3 · 10−13 s можно оценить согласно ра-

боте [13]. Отсчет величины вектор-потенциала начина-

ется со значения A(t = −∞) = 0, поэтому в аргументе

функции синуса подразумевается разность потенциалов,

сохраняющая калибровочную инвариантность эффектив-

ного уравнения.

3. Калибровочное поле напряжений
в графене

Для введения в модель многослойного графена поля

напряжений воспользуемся калибровочной теорией. Под

действием внешних механических нагрузок в графене

возникают поля напряжений, направленные на ком-

пенсацию деформационных эффектов. Важно отметить,

что эти деформации и связанные с ними поля так-

же свойственны графену в температурных пределах,

приводящих к тепловым флуктуациям. Индуцированные

внешние поля напряжений можно характеризовать эф-

фективным вектор-потенциалом A′, который выступает

в качестве калибровочного поля, изменяющего импульс

электронов в графене. Такие калибровочные поля обсуж-

даются в контексте электрон-фононных взаимодействий

преимущественно для синтезированного графена [3,4].
В деформированном графене все межатомные связи

оказываются неэквивалентными, и три прыжковых инте-

грала в приближении ближайших соседей могут иметь

разную величину. В соответствии с этим введем калиб-

ровочный векторный потенциал A′ = (A′

x , A′

y). Принимая

во внимание неэквивалентность прыжковых интегралов,

можно записать компоненты векторного потенциала [14]

A′

x =

√
3

2
(γ3 − γ2),

A′

y =
1

2
(γ2 + γ3 − 2γ1), (3)

где γi (i = 1, 2, 3) — прыжковые интегралы, опреде-

ляющие энергию электрона, переходящего с заданного

атома углерода на ближайшие.

В случае слабо деформированной кристаллической

решетки, полагая, что атомное расстояние мало по

сравнению с постоянной решетки a , каждый прыжковый

интеграл можно разложить в ряд до второго слагаемо-

го [14]

γi = γ +
βγ

a2
ρi(ui − u0), (4)

где γ — невозмущенный интеграл перескока, ρi —

радиус-вектор ближайших соседей, ui — вектор сме-

щения i-го атома, u0 — вектор смещения центрального

атома, β — электронный параметр Грюнайзена [14],

β =
∂ ln γ

∂ ln a
≃ 2. (5)

В приближении сплошной среды (в континуальном

пределе) смещение каждого атома углерода можно раз-

ложить в ряд [14]

ui − u0 ∝ (ρi∇)u(r), (6)

где u(r) — поле смещений.

Подставляя (4) в (3) с учетом (6), можно окончатель-

но получить компоненты эффективного калибровочного
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поля [3,4]

A′

x = c
βγ

a
(uxx − uyy),

A′

y = −c
2βγ

a
uxy , (7)

где c — численный параметр, зависящий от особен-

ностей химической связи в веществе. Далее можно

положить для графена константу c = 1 [3,4].
Таким образом, калибровочное поле деформаций про-

порционально тензору деформации uαβ , который опреде-

ляет локальные деформации решетки. Задавая деформа-

ционное поле u(r), получаем, что тензор деформаций в

линейном приближении имеет известный вид [15]

uαβ =
∂αuβ + ∂βuα

2
. (8)

Калибровочный потенциал меняет зонную структуру

путем калибровки импульса на величину −qA′/c так

же, как и внешнее электромагнитное поле. Вклады элек-

тромагнитного поля и деформаций решетки сводятся к

сумме соответствующих векторных потенциалов. С уче-

том поправок, связанных с введением поля напряжений

и, следовательно, с появлением калибровочного поля

в эффективном уравнении для вектор-потенциала, в

уравнении (2) к компоненте потенциала в аргументе

функции синус прибавляется соответствующая поправ-

ка (7), обусловленная внешней деформацией. В модели

не учитываются конечные размеры графеновых слоев,

а также сдвиговые деформации (повороты межатомных

связей), т. е. полагается uxy = 0. Учет последних являет-

ся отдельной задачей и предметом дальнейшего иссле-

дования. Исходя из этих предположений в эффективном

уравнении для векторного потенциала учитывается толь-

ко одна поправка A′

x , появившаяся в результате введения

поля деформаций.

Продольная и поперечная компоненты тензора дефор-

маций связаны известным соотношением [15]

uyy = −µuxx , (9)

где µ = 0.19 — коэффициент Пуассона для графена [16].
В результате эффективное уравнение для векторного

потенциала можно переписать в следующем виде:

∂2Ax

∂x2
− 1

c2

∂2Ax

∂t2
+

q
π~

×
∑

m

cm sin

(

maq
c

(

Ax(t) + A′

x

)

)

= 0, (10)

где

A′

x = c
βγuxx

a
(1 + µ). (11)

Уравнение (10) по прежнему является калибровочно-

инвариантным, поскольку деформационный потенциал

A′(t = −∞) = 0 для недеформированного кристаллита.

4. Обсуждение результатов

Полученное эффективное волновое уравнение (10) ре-
шалось численно с использованием прямой разностной

схемы типа
”
крест“ [17]. Расчетная область имела разме-

ры 1000 шагов по оси координаты и 1000 шагов по оси

времени. Шаги по времени и координате определялись

с помощью стандартных условий устойчивости схемы.

В процессе расчета шаги разностной схемы уменьша-

лись последовательно в 2 раза до тех пор, пока решение

не изменялось в восьмом значащем знаке. С учетом

деформации графеновых листов найдена зависимость

напряженности электрического поля предельно корот-

кого электромагнитного импульса от пространственных

координат, и изучена его эволюция. Полученное реше-

ние оказалось устойчивым к дальнейшим уменьшениям

шагов по времени и координате.

В качестве исходного предельно короткого электро-

магнитного импульса использовался импульс, содер-

жащий одно колебание напряженности электрического

поля. Начальное условие для уравнения (10) выбиралось
в следующем виде:

A(x , t) = A0 exp

(

z ′ − v ′t′√
1′ − v ′2

)

, (12)

где A0 — амплитуда векторного потенциала, z ′ = z/a —

безразмерная координата, a = 0.246 nm — постоянная

решетки, t′ = t/τ — безразмерное время, v ′ = v/c —

безразмерная скорость электромагнитного импульса,

c — скорость света.

На рис. 2, a показана картина прохождения элек-

тромагнитной волны в системе графеновых листов,

подвергнутых деформации растяжения, в сравнении с

недеформированным случаем. Модуль относительной

деформации растяжения uxx = 0.001. Расчеты показали,

что деформации изменяют форму исходного импульса.

Наблюдается изменение формы импульсов: появляет-

ся вторичный импульс, следующий за исходным. На

рис. 2, b представлена разность 1E напряженности элек-

тромагнитного импульса E1 в системе графеновых слоев,

в которых создано поле напряжений с относительной

деформацией uxx = 0.001, и напряженности E0 в отсут-

ствие деформации, т. е. uxx = 0, взятые в один и тот же

расчетный момент времени t .
На рис. 3–5, так же как и на рис. 2, b, пока-

заны разности напряженностей 1E(t) = E(uxx 6= 0, t)
− E(uxx = 0, t) электромагнитного импульса в графене

при последовательном увеличении модуля относитель-

ной деформации до предельного значения, которое еще

целесообразно рассматривать: uxx = 0.01, 0.1, 0.25.

Из рисунков хорошо видно, что наблюдается эффект

”
выпрямления“ предельно короткого электромагнитного

импульса при его прохождении через монослои графе-

на, причем степень и
”
знак“ выпрямления напрямую

зависят от величины внешней деформации. Эффект

”
выпрямления“ проявляется в том, что уже при ма-

лых деформациях наблюдается нарушение симметрии
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Рис. 2. a) Напряженность электрического поля электромаг-

нитного импульса как функция координаты z в момент време-

ни t = 15 · 10−13 s. Пунктирная линия — форма электромаг-

нитного импульса при деформации uxx = 0.001. b) Разность

напряженностей поля импульса E1−E0 в поле напряжений

uxx = 0.001 и в отсутствие внешней деформации (uxx = 0) как

функция координаты z .

электромагнитного импульса: уменьшение верхнего и

увеличение нижнего пиков, соответствующих максиму-

му и минимуму напряженности электрического поля

(рис. 2, a). Это означает, что происходит перераспреде-

ление энергии импульса из
”
верхней“ его части в ниж-

нюю. Графики разности напряженностей электрических

полей импульсов в деформированном и недеформиро-

ванном случаях количественно показывают, насколько

велико выпрямление. Кроме того, при малых дефор-

мациях (uxx = 0.001, 0.01) выпрямление происходит в

отрицательную область напряженности, а с ростом де-

формации (uxx = 0.1, 0.25) — в положительную область.

Периодическое изменение степени и
”
знака“ выпрям-

ления импульса с увеличением деформации связано с

представлением плотности тока (скорости электронов в

зоне Бриллюэна) в виде периодической гармонической

функции, входящей в последнее слагаемое эффективного

уравнения (10) и включающей в качестве аргумента

деформационный калибровочный вектор-потенциал.

С физической точки зрения деформация растяжения

приводит к увеличению длин межатомных связей. След-

ствием этого являются увеличение энергии перехода

электронов между соседними узлами решетки и изме-

нение закона дисперсии, что в свою очередь приводит

к изменению эффективной нелинейности, т. е. послед-

него слагаемого в уравнении (10). Электромагнитный
импульс, попадая в систему графеновых листов, взаи-

модействует с ансамблем коллективизированных элек-

Рис. 3. Разность напряженностей поля импульса E2−E0 в поле

напряжений uxx = 0.01 и в отсутствие внешней деформации

как функция координаты z .

Рис. 4. Разность напряженностей поля импульса E3−E0 в поле

напряжений uxx = 0.1 и в отсутствие внешней деформации как

функция координаты z .
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Рис. 5. Разность напряженностей поля импульса Eend−E0

в поле напряжений uxx = 0.25 c максимально возможной

деформацией и в отсутствие внешней деформации как функция

координаты z .

тронов и индуцирует электрический ток в направлении

оси нанотрубки — оси x . Интенсивность импульса в

целом уменьшается за счет передачи энергии электрон-

ной подсистеме. Спектр рассматриваемых π-электронов,

согласно формуле (1), ограничен, и в пределах зоны

Бриллюэна их энергия меняется периодически с измене-

нием импульса. Воздействие импульса на электронную

подсистему осуществляется посредством силы со сторо-

ны электрической составляющей, электроны начинают

двигаться в зоне проводимости. Колебания вектора на-

пряженности электрического поля импульса происходят

быстрее, чем электроны успевают поменять направление

движения. В итоге, когда вектор E импульса поменял

направление, скорость электронов осталась направлен-

ной противоположно действующей силе. В этот период

электромагнитный импульс отдает больше энергии на

изменение направления и величины скорости электро-

нов. В результате проявляется эффект
”
выпрямления“

электромагнитного импульса: один пик импульса увели-

чивает свою интенсивность, другой уменьшает.

Таким образом, проведенные исследования показали,

что, варьируя механическую нагрузку, можно контроли-

ровать процесс распространения оптического импульса

в монослоях графена, т. е. управлять электромагнитным

полем с помощью поля напряжений, или акустических

деформаций, что представляет особенный интерес с

точки зрения практических приложений.

5. Заключение

В работе проанализировано распространение предель-

но коротких оптических импульсов через деформирован-

ные слои графена при разных значениях относительной

деформации растяжения. Учет деформации проведен

путем введения в волновое уравнение калибровочного

эффективного вектор-потенциала.

С помощью численного интегрирования волнового

уравнения показан эффект
”
выпрямления“ предельно

короткого электромагнитного импульса при его прохож-

дении через деформированные слои графена.

Полученный эффект может быть использован для

осуществления внешнего контроля над формой и эволю-

цией электромагнитного импульса, проходящего через

графеновые образцы. Выявленная зависимость позво-

ляет управлять электромагнитным полем импульса с

помощью поля напряжений (или акустических фононов),
которое может быть введено в систему путем механиче-

ского воздействия.
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