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Введение

Известно, что при синтезе углеродных нанотрубок

(УНТ) [1] зачастую приходится иметь дело с присут-

ствием различного рода примесей, удаление которых

очень важно при решении многих прикладных задач,

поскольку они существенным образом могут изменить

свойства УНТ. При этом очистка от примесей является

наиболее трудоемким этапом [2–4]. Однако в неко-

торых случаях наличие примеси может не оказывать

существенного воздействия на характер исследуемого

процесса. Отметим, что параметры примеси (уровень
энергии, энергия гибридизации электронов) могут ока-

заться случайными и варьироваться в достаточно широ-

ких пределах, вследствие разного окружения примеси,

разного случайного ее положения относительно гекса-

гонов нанотрубки (в центре гексагона, на С−С-связи,

над атомом углерода), а также наличия других близко-

расположенных примесей или адсорбированных атомов.

Поэтому в настоящей работе мы изучим влияние такой

примеси на динамику предельно короткого оптического

импульса при его распространении в нелинейной среде с

УНТ с учетом многофотонного поглощения [5] согласно
модели, приведенной в работе [6].
Отметим, что решение поставленной проблемы яв-

ляется важным, поскольку УНТ часто используются

при разработке устройств оптоэлектроники [7–9], в том

числе волноводных структур [10,11] и лазеров предельно

коротких импульсов [12].

1. Модель и основные уравнения

Рассмотрим 3D-электромагнитный импульс, пропус-

каемый сквозь диэлектрическую матрицу, содержащую

массив примесных УНТ. Отметим, что примеси в УНТ

распределены случайным образом, что часто наблюдает-

ся при получении нанотрубок промышленным способом.

Согласно работе [13], запишем закон дисперсии УНТ,

содержащих примеси (εimp):

εimp(p, s) = 0.5
(

2B +
√

−4(D( f + f ∗) − ε(p, s)2− D2)
)

,

(1)
где ε(p, s) = | f | — закон дисперсии для электронов

УНТ zigzag без учета примеси [14], s = 1, 2, . . . , m, p —

квазиимпульс электрона, B — параметр, характеризу-

ющий процессы, связанные с переходами электрона с

примесных уровней на одну из подрешеток нанотрубок,

B = −
4

∑

j=1

|α j |2
W j

, (2)

где W j — энергия электрона, локализованного на j-м
примесном уровне, α j — величины, равные интегралам

перескока, отнесенным к концентрации примесей между

узлом подрешетки УНТ и j-м примесным уровнем,

D — определяет переходы электрона между двумя

подрешетками УНТ:

D =

4
∑

j=1

α1, jα
∗

2, j

W j
. (3)

Отметим, что мы считаем переходы между примес-

ными уровнями и первой и второй подрешеткой УНТ

эквивалентными, поэтому в формуле (2) индексы 1 и 2

у интеграла перескока опущены.

Как видно из формул (2) и 3), мы рассматриваем

только 4 уровня примеси, так как выявлено, что с воз-

растанием номера уровня его влияние ослабляется [13].
Так как электрическое поле сонаправлено оси нано-

трубок OZ, то поперечные компоненты равны нулю, и

5∗ 387



388 С.В. Белибихин, Н.Н. Конобеева, М.Б. Белоненко

имеем дело только с z -компонентой поля — E(x , y, z , t).
Плотность электрического тока задается аналогичным

образом: |b f j = (0, 0, j(x , y, z , t)).
Далее запишем трехмерное волновое уравнение нену-

левой компоненты векторного потенциала в цилин-

дрической системе координат, и с учетом калибровки

E = −c−1∂A/∂t :

�A +
4π

c
j(A) + Ŵ

∂A

∂t
− KP

(

∂A

∂t

)2np−1

= 0, (4)

где c — скорость света, np — число поглощаемых

фотонов (коэффициент при однофотонном поглощении

объединен с коэффициентом накачки), Kp — коэффици-

ент поглощения фотонов [15], � — оператор Даламбера,

Ŵ — определяет накачку электрического поля, которая

выбиралась в виде функции супергаусса шестого поряд-

ка с амплитудой QŴ :

Ŵ = QŴ exp

(

− r6

l6Ŵ

)

. (5)

Здесь lŴ определяет ширину усиливающей среды в

направлении, перпендикулярном направлению распро-

странения импульса.

Отметим, что в случае предельно коротких импульсов

усиление в двухуровневой среде либо пропорционально

пройденной дистанции (∼ z ) [16], либо описывается

процессами типа отрицательной диффузии [17,18]. Здесь
мы используем упрощенную модель и считаем усиление

постоянным в каждой точке z [19]. В настоящей работе

внимание сосредоточено на влиянии случайно распреде-

ленных примесей в УНТ и многофотонного поглощения

на динамику импульса. Учет более сложных моделей

усиления выходит за рамки настоящего исследования и

будет проведен отдельно.

Выражение для плотности тока вдоль оси УНТ можно

записать в виде [20]:

j = 2e
m

∑

s=1

π/a
∫

−π/a

∂εimp(p, s)

∂ p
F(p, s)d p, (6)

где e — заряд электрона, F(p, s) — функция распреде-

ления Ферми.

Таким образом, эффективное уравнение с учетом

симметрии по углу (∂/∂ϕ → 0) в силу малости накапли-

ваемого заряда в виду того, что поле неоднородно [21]
может быть записано в виде

�A +
4en0γ0a

c

∞
∑

q=1

bq sin

(

aeqA
c

)

exp

(

− t
τ

)

+ Ŵ
∂A
∂t

− KP

(

∂A
∂t

)2np−1

= 0, (7)

где n0 — концентрация электронов, γ0 ≈ 2.7 eV,

a = 3b/2~, b = 0.142 nm, экспонента здесь учитывает

затухание поля импульса на временах, когда интен-

сивность импульса на его переднем фронте в e раз
меньше пиковой интенсивности импульса, τ — время

релаксации электронной подсистемы УНТ,

nq =
∑

s

q
γ0

a sq

π/a
∫

−π/a

F(p′, s)d p′,

a sq =

π/a
∫

−π/a

γ0
∫

0

cos(pq)√
2π1

× exp

(

− (D − D0)
2

212

)

εimp(p, s, D)dDd p, (8)

где a sq — коэффициенты в разложении закона дисперсии

электронов (1) в ряд Фурье с учетом случайного распре-

деления параметров примеси по нормальному закону,

D0 — медиана, 1 — дисперсия этого распределения.

Поскольку мы считаем, что примесь распределена рав-

номерно по объему массива УНТ и параметры при-

меси подвержены влиянию большого числа случайных

факторов, то гауссово распределение является хорошей

моделью в данном случае. Заметим, что мы явно указали

аргумент D в законе дисперсии под знаком интеграла,

поскольку он также зависит от переменной интегриро-

вания.

В сумме из уравнения (7) учитываем первые

10 слагаемых, поскольку коэффициенты bq сильно убы-

вают при увеличении q [22].

2. Численное моделирование
и результаты

Эффективное уравнение (7) после приведения к без-

размерному виду решалось численно при учете началь-

ных условий для векторного потенциала поля в виде

функции Гаусса (9a) и Бесселя (9b):

A = Q exp

(

− z 2

l2z

)

exp

(

− r2

l2r

)

,

dA
dt

=
2ν0z Q

l2z
exp

(

− z 2

l2z

)

exp

(

− r2

l2r

)

, (9a)

A(r, z , 0) = QJ0

(

r
lr

)

exp

(

− (z − z 0)
2

l2z

)

exp

(

− r
γ

)

,

dA(r, z , 0)
dt

=
Qν0(z − z 0)

l2z
J0

(

r
lr

)

× exp

(

− (z − z 0)
2

l2z

)

exp

(

− r
γ

)

, (9b)

где Q — амплитуда электромагнитного импульса в

начальный момент времени, lz , lr — ширина импульса

вдоль соответствующих направлений, ν0 — начальная
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Рис. 1. Зависимость напряженности электрического поля от координат (D0 = −B = 0.1γ0): t, s: a — 2 · 10−14, b — 6 · 10−14, c —

8 · 10−14 . Единица по оси E — 107 V/m.
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Рис. 2. Продольные срезы поля E при r = 0 в зависимости от координаты z для разного числа фотонов (t = 8 · 10−14 s): а —

начальные условия в виде (7a); b — начальные условия в виде (7b). Сплошная кривая соответствует np = 2, пунктирная — np = 3.

За единицу по оси E принято 107 V/m.

скорость импульса вдоль оси нанотрубок, z 0 — на-

чальное смещение центра импульса по оси OZ, γ —

параметр обрезания для функции Бесселя.

Эволюция напряженности поля предельно короткого

оптического импульса при его распространении в ди-

электрической среде с УНТ с учетом процессов двух-

фотонного поглощения представлена на рис. 1.

Рисунок демонстрирует локализованное распростра-

нение импульса, чему способствует баланс накачки и

затухания.

Сравнение случаев с учетом двухфотонного и трехфо-

тонного поглощения приведено на рис. 2.

Из рис. 2 видно, количество поглощенных фотонов

влияет как на интенсивность поля, так и на пройден-

ное импульсом расстояние. В случае трехфотонного

поглощения амплитуда предельно короткого импульса

больше, чем для двух фотонов. Но при этом импульс

испытывает задержку. Это объясняется нелинейным по-

глощением и дальнейшей интерференцией, которые име-

ют разный характер относительно двух и трехфотонного

поглощения. А именно, трехфотонное поглощение более

чувствительно к процессам, идущим на фронте и спаде

импульса, и менее чувствительно к процессам вблизи

его максимума.

Влияние энергии переходов между примесными уров-

нями и подрешеками УНТ на форму предельно коротко-

го импульса представлено на рис. 3.

Согласно рис. 3, можно заключить, что интегралы

перехода между уровнями примеси и подрешетками

УНТ оказывают существенное влияние на форму им-

пульса в случае трехфотонного поглощения. Как и

ранее, мы связываем это с разным характером четности
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Рис. 3. Продольные срезы поля E в зависимости от координаты z для разного числа фотонов (t = 8 · 10−14 s, начальные

условия (7a)); np: а — 2; b — 3. Сплошная кривая соответствует D0 = −B = 0.1γ0, штриховая — D0 = −B = 0.5γ0, пунктирная —

D0 = −B = 1.0γ0 . За единицу по оси E принято 107 V/m.

слагаемого, ответственного за нелинейное поглощение

при обращении времени. А именно, если для двухфо-

тонного поглощения вклад нелинейности, ответственной

за поглощение, меньше
”
работает“ на фронте и спаде

импульса, то для трехфотонного поглощения его вклад

больше.

Отметим, что в случае импульса с поперечным профи-

лем Бесселя параметры примеси B и D не оказывают

влияния на форму импульса.

Далее мы исследовали особенности распространения

импульса при изменении параметров примеси, отвечаю-

щих за ее случайное распределение (D0, 1). Проведен-

ные вычисления показали, что параметры случайного

распределения примеси не оказывают существенного

влияния на динамику импульса. Так, в случае импульса

с поперечным профилем Бесселя наблюдается только

влияние параметра D0, который определяет медиану

случайного распределения, которое проявляется в из-

менении амплитуды импульса примерно на 10%. Таким

образом, даже при наличии примеси в УНТ последние

можно применять в качестве элементов, помещенных

в диэлектрическую среду, для локализованного рас-

пространения электромагнитного поля. Для импульса

с профилем Гаусса в случае трехфотонного поглоще-

ния управляющих параметров случайно распределенной

примеси больше (интегралы перехода B и D, медиана D0

и дисперсия 1). При этом основной эффект связан с

изменением скорости распространения предельно корот-

кого импульса при трехфотонном поглощении.

Заключение

Основные выводы можно сформулировать таким об-

разом.

1. Построена модель взаимодействия электромагнит-

ного импульса с нелинейной средой, содержащей УНТ

со случайными примесями, при учете процессов много-

фотонного поглощения и поля накачки.

2. Показано, что наличие примеси со случайно распре-

деленными параметрами в УНТ не влияет на стабиль-

ное распространение предельно короткого импульса с

начальным профилем в виде функции Гаусса и Бесселя.

3. Обнаружено, что в случае модели, учитывающей

трехфотонное поглощение, влияние параметров примеси

проявляется в уменьшении скорости распространения

предельно короткого оптического импульса.
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