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В одноелектронному наближеннi дослiджено розмiрнi й частотнi залежностi дiйсної та уяв-
ної частин поверхневої провiдностi одностiнних вуглецевих нанотрубок zigzag- та armchair-
конфiґурацiй. Одержано загальнi формули для внутрiшньозонної та мiжзонної провiдностi
ахiральних нанотрубок указаних конфiґурацiй. Проведено порiвняння результатiв розрахун-
кiв поверхневої провiдностi вуглецевих нанотрубок рiзних конфiґурацiй i рiзних хiральностей.
Обговорено особливостi розмiрних залежностей дiйсної та уявної частин поверхневої провiд-
ностi.
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I. ВСТУП

У наш час дослiдженню вуглецевих нанотрубок
(ВНТ) присвячено значну кiлькiсть робiт [1–7]. На-
самперед це пов’язано з їхнiми незвичайними елек-
трофiзичними властивостями. Залежно вiд розташу-
вання в них атомiв вуглецю (спiрально або кiльцями),
ВНТ дiють щодо струму як провiдники або напiвпро-
вiдники. Це робить їх одним з основних матерiалiв на-
ноелектронiки [8], проґрес у розвитку якої iстотний.
На основi нанотрубок уже створено практично всi ба-
зовi пристрої, функцiонально еквiвалентнi сучасним
цифровим або аналоговим схемам. Продемонстрова-
но експериментальнi зразки елементарних логiчних
схем, модулiв пам’ятi на нанотрубках.

Перспективним також є застосування ВНТ як
антенних систем, зокрема, для зв’язку мiж нано-
пристроями, пристроями волоконного зв’язку, вико-
ристання їх для зв’язку мiж наноелектронними й мак-
роскопiчними пристроями. Крiм того, композитнi ма-
терiали на основi ВНТ можна використати у пристро-
ях мiкрохвильового дiапазону, зокрема, як частотно-
селективнi поверхнi. Широке впровадження таких
пристроїв у практику неможливе без знання елект-
родинамiчних характеристик ВНТ, зокрема, високо-
частотної поверхневої провiдностi.

Дослiдженню провiдностi ВНТ i графенових шарiв
присвячено низку теоретичних та експерименталь-
них робiт. Так, у [9] розраховано частотнi залежностi
внутрiшньозонної i мiжзонної поверхневої провiдностi
моношару графена, що обчислюється формулою Ку-
бо, та дiйсної й уявної частин дiелектричної функцiї,

в [10] визначено вплив класичних розмiрних ефектiв
на внутрiшньозонну iнтеґральну провiднiсть прямолi-
нiйної смужки графену, у [11] методом матрицi густи-
ни вивчено мiжзонну провiднiсть допованого графену
за межами теорiї лiнiйного вiдгуку, в [12] розраховано
електронну провiднiсть одностiнних ВНТ за низьких
температур у межах моделi Габбарда, у [13] з’ясова-
но вплив кривизни поверхнi ВНТ на їхню питому по-
здовжню провiднiсть у межах наближення Дiрака, у
[14] обчислено провiднiсть одношарових ВНТ у ме-
жах моделi Габбарда iз застосуванням методу функ-
цiй Ґрiна, у [15] вивчено дипольнi мiжзоннi переходи в
терагерцовому дiапазонi частот у ВНТ iз металевими
властивостями, у [16] в межах класичної електроди-
намiки дослiджено поширення поверхневих плазмон-
поляритонних мод в одностiнних ВНТ iз металевим
типом провiдностi, у [17] одержано аналiтичнi вира-
зи для дипольних матричних елементiв, що описують
мiжзоннi оптичнi переходи у ВНТ для довiльної по-
ляризацiї падаючої електромагнiтної хвилi та хiраль-
ностi нанотрубок, у [18] отримано аналiтичний вираз
для матричного елемента оптичного поглинання як
функцiю хвильового числа та iндексу хiральностi для
лiнiйно поляризованої електромагнiтної хвилi з поля-
ризацiєю уздовж ВНТ. Результати експерименталь-
них дослiджень оптичних властивостей ВНТ викла-
денi в [3–5,7].

При цьому питання про поведiнку поверхневої про-
вiдностi ахiральних ВНТ iз металевим типом провiд-
ностi за терагерцових частот є недостатньо вивченим.
Тому метою роботи є дослiдити розмiрнi й частот-
нi залежностi дiйсної та уявної частин поверхневої
провiдностi одношарових ВНТ конфiґурацiй zigzag та

Цю працю можна використовувати на умовах Мiжнародної Публiчної Лiцензiї Creative Commons 4.0 “Iз Зазначенням

Авторства”. Поширюючи цей матерiал, потрiбно вказувати авторiв i назву статтi, журнальне цитування та DOI.
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Рис. 1. Одношарова вуглецева нанотрубка, опромiнена
лiнiйно поляризованою плоскою електромагнiтною хви-
лею.

II. ПОСТАНОВКА ЗАДАЧI ТА ОСНОВНI
СПIВВIДНОШЕННЯ

Вважатимемо, що на нанотрубку падає плоска
електромагнiтна хвиля, лiнiйно поляризована уздовж

осi Oz, яка збiгається з вiссю одностiнної ВНТ. При
цьому хвильовий вектор електромагнiтної хвилi пер-
пендикулярний осi ВНТ (рис. 1). У цьому випадку в
нiй iндукується електричний струм густиною j (t) =
ezj0 (ω) e−iωt. Коли довжина хвилi λ = 2π/ |k| набага-
то бiльша за радiус ВНТ R, але менша за її довжину
L, справедливий закон Ома

j0 (ω) = σs (ω) E, (1)

де E — амплiтуда падаючої електромагнiтної хвилi;
σs (ω) — високочастотна поверхнева провiднiсть од-
ностiнних ВНТ zigzag (n = 0) i armchair (n = m) кон-
фiґурацiй, яка в одноелектронному наближеннi має
вигляд [19]:

σs (ω) = σ(1)
s (ω) + σ(2)

s (ω) . (2)

Тут

σ(1)
s (ω) =

e2

2π2~ (iω − ν) R

m
∑

s=1

a
∫

−a

∂εc (p)

∂p

∂

∂p
{f [εc (p)] − f [−εc (p)]}dp; (3)

σ(2)
s (ω) =

iωe2

π2~2R

m
∑

s=1

a
∫

−a

ωcv (p)R2
cv (p) {f [εc (p)] − f [−εc (p)]}
ω2

cv (p) − (ω + iν)2
dp (4)

— компоненти поверхневої провiдностi, зумовленi
внутрiшньозонними й мiжзонними переходами вiдпо-
вiдно. У формулах (3)–(4): ν = τ−1, τ — час релак-
сацiї (далi при розрахунках вважатимемо, що τ =

3·10−13 с) [20]; R =
(√

3b
√

m2 + mn + n2
)

/2π — радiус
одностiнної ВНТ; b = 0.142 нм — мiжатомна вiдстань
у кристалiчнiй ґратцi графену; m, n — iндекси хiраль-
ностi; p — квазiiмпульс електронiв, який змiнюється

в межах −a ≤ p ≤ a, де a = 2π~/3b;

f [εc (p)] =

{

exp

(

εc (p)

kBT

)

+ 1

}

−1

(5)

— рiвноважна функцiя розподiлу Фермi–Дiрака; T —
температура електронної пiдсистеми ВНТ;

Rcv (p) =
bγ2

0

2ε2
c (p)

(

1 + cos
3bpx

2~
cos

√
3bpy

2~
− 2cos2

√
3bpy

2~

)

(6)

— матричний елемент оператора дипольного моменту ахiральних ВНТ у загальному виглядi [19];

εc (p) = γ0

√

1 + 4 cos
3bpx

2~
cos

√
3bpy

2~
+ 4cos2

√
3bpy

2~
(7)

— закон дисперсiї π — електронiв у зонi провiдностi ахiральних ВНТ; ωcv (p) = 2εc (p) /~ — частота мiжзонних
переходiв.

4701-2



РОЗМIРНI Й ЧАСТОТНI ЗАЛЕЖНОСТI ПОВЕРХНЕВОЇ ОПТИЧНОЇ ПРОВIДНОСТI. . .

Спiввiдношення (6)–(7) можна конкретизувати для
ВНТ типу “zigzag” та “armchair”, якщо скористатися
вiдповiдними пiдстановками: {px → pz, py → pϕ} та
{px → pϕ, py → pz}, де

pϕ =
2π~√
3βb

m

s
. (8)

Тут β = 1 i
√

3 для ВНТ типу zigzag та armchair вiд-
повiдно.

Пiдставляючи формули (3)–(4) у спiввiдношення
(2), пiсля деяких математичних перетворень отриму-

ємо для дiйсної та уявної частин повної поверхневої
провiдностi вирази:

Re σs (ω) = − e2ν

2π2~R

(

1

ω2 + ν2
I1 +

2ω2

~
I2

)

; (9)

Im σs (ω) = − e2ω

2π2~R

(

1

ω2 + ν2
I1 +

2

~
I3

)

, (10)

де введено такi позначення для iнтеґралiв:

I1 =
m
∑

s=1

a
∫

−a

∂εc (p, s)

∂p

∂

∂p

(

th

(

εc (p, s)

2kBT

))

dp; (11)

I2 =
m
∑

s=1

a
∫

−a

ωcv (p, s)R2
cv (p, s)

(ω2
cv (p, s) − ω2 + ν2)2 + 4ω2ν2

th

(

εc (p, s)

2kBT

)

dp; (12)

I3 =

m
∑

s=1

a
∫

−a

[

ω2
cv (p, s) − ω2 + ν2

]

ωcv (p, s)R2
cv (p, s)

(ω2
cv (p, s) − ω2 + ν2)

2
+ 4ω2ν2

th

(

εc (p, s)

2kBT

)

dp. (13)

Спiввiдношення (9) i (10) з урахуванням iнтеґралiв
(11)–(13) використовуємо далi для розрахунку дiйсної
та уявної частин поверхневої провiдностi ахiральних
одностiнних ВНТ з рiзними хiральностями.

III. РЕЗУЛЬТАТИ РОЗРАХУНКIВ
ТА ЇХ ОБГОВОРЕННЯ

Розрахунки проводили для ВНТ типу zigzag i arm-
chair з iндексами хiральностi m = 6, 10, 12 i 18 за
T = 300 К за формулами (9)–(10) з урахуванням спiв-
вiдношень (5)–(8) та (11)–(13).

На рис. 2 наведено частотнi залежностi дiйсної та
уявної частин мiжзонної поверхневої провiдностi ВНТ
типу zigzag i armchair з iндексом хiральностi m = 6.
Залежностi Re σ

(2)
s (~ω) (рис. 2,a) мають осцилюю-

чий характер, причому “перiод” осциляцiй для ВНТ
zigzag-типу збiльшується зi збiльшенням частоти, тодi
як для ВНТ armchair-типу вiн, навпаки, зменшуєть-
ся. Крiм того, практично в усьому дiапазонi частот
Re σ

(2)
s для ВНТ armchair-конфiґурацiї бiльше, нiж

для ВНТ zigzag-конфiґурацiї на 1–3 порядки. Це свiд-
чить про те, що металевi властивостi таких ВНТ про-
являються сильнiше. Осциляцiї Im σ

(2)
s (~ω) для ВНТ

armchair-типу починаються за менших частот i мають
бiльшу амплiтуду, нiж у випадку ВНТ zigzag-типу.

Крiм того, функцiя Im σ
(2)
s (~ω) є знакозмiнною, на

вiдмiну вiд Re σ
(2)
s (~ω), яка є додатною за будь-яких

значень частоти.

Порiвняння результатiв розрахункiв для дiйсної
частини мiжзонної провiдностi ВНТ рiзних конфiґу-
рацiй з однаковим дiаметром, що вiдповiдає значен-
ням iндексiв хiральностi m = 12 i 18 для ВНТ типу
zigzag i m = 6 i 10 — для ВНТ типу armchair вiдповiд-
но, наведено на рис. 3. Зазначимо, що за вiдносно ма-
лих частот цi результати iстотно вiдрiзняються. Тодi
як Re σ

(2)
s (~ω) для ВНТ armchair-типу осцилює з ве-

ликою амплiтудою, Re σ
(2)
s (~ω) для ВНТ zigzag-типу

зростає практично монотонно (помiтнi лише дрiбно-
масштабнi осциляцiї, якi у випадку m = 12 мають
бiльшу амплiтуду). Зi збiльшенням частоти результа-
ти розрахункiв Re σ

(2)
s (~ω) для ВНТ обох типiв ста-

ють близькими. Цей факт можна пояснити зростан-
ням iмовiрностi переходiв електронiв у зону провiд-
ностi ВНТ zigzag-конфiґурацiї зi збiльшенням часто-
ти падаючого випромiнювання.

На рис. 4 i 5 наведено аналогiчнi залежностi для
повної поверхневої провiдностi σs. Цi результати якiс-
но й кiлькiсно близькi до результатiв для мiжзон-
ної провiдностi, що свiдчить про домiнантний вне-
сок мiжзонних переходiв у високочастотну провiд-
нiсть порiвняно з внутрiшньозонними переходами.
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Рис. 2. Частотнi залежностi дiйсної (а) та уявної (б )
частин мiжзонної поверхневої провiдностi ВНТ конфiґу-
рацiй zigzag (крива 1 ) i armchair (крива 2 ) з хiральнiстю
m = 6.
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Рис. 3. Частотнi залежностi дiйсної частини мiжзонної
поверхневої провiдностi для ВНТ рiзних конфiґурацiй од-
накового дiаметра: a — хiральностi m = 18 — zigzag (крива
1 ), m = 10 — armchair (крива 2 ); б — хiральностi m = 12

— zigzag (крива 1 ), m = 6 — armchair (крива 2 ).
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— zigzag (крива 1 ), m = 6 — armchair (крива 2 ).
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За рис. 3 i 5 можна простежити основнi особли-
востi розмiрної залежностi дiйсної частини мiжзон-
ної та повної поверхневих провiдностей ахiральних
ВНТ zigzag-типу (кривi 1 на рис. 3 i 5). Зi зростан-
ням хiральностi m, а, вiдповiдно, i радiуса ВНТ R,
пiки змiщуються лiворуч, причому, за аналогiєю з ви-
падком суцiльного металевого нанодроту [21], змiщен-
ня дорiвнюють ∆ω = ω′ − ω = ω

((

R2/R′2
)

− 1
)

=

ω
((

m2/m′2
)

− 1
)

. Це означає, що бiльш вiддаленi пi-
ки з бiльшим значенням ω змiщуються сильнiше вiд
ближнiх i iнтервал частот, який вони займають, зву-
жується. Водночас у всьому iнтервалi частот з’явля-
ються новi пiки внаслiдок того, що зi збiльшенням
R збiльшується кiлькiсть рiвнiв розмiрного кванту-
вання, а отже, i кiлькiсть можливих переходiв мiж
ними. При цьому вiдстань мiж пiками Re σ

(2)
s (~ω) та

Re σs (~ω) зменшується зi збiльшенням частоти пада-
ючого випромiнювання, i коли ця вiдстань наближує-
ться до величини h/τ , то пiки починають накладатися
один на один.
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Рис. 6. Розмiрна залежнiсть дiйсної (а) та уявної (б )
частин повної поверхневої провiдностi при ~ω = 4.14 еВ
ВНТ типу zigzag (крива 1 ) та armchair (крива 2 ).

Розмiрнi залежностi (хiральнiсть змiнюється вiд
1 до 50) повної поверхневої провiдностi ахiральних
ВНТ при ~ω = 4.14 еВ зображено на рис. 6. Незафар-
бованi точки на кривих 1 вiдповiдають ВНТ типу
“zigzag” iз напiвпровiдниковою провiднiстю. Осциля-
цiї Re σs (R) для ВНТ zigzag-типу мають велику ам-
плiтуду за значень хiральностi m = 1 i 2, причому
зi збiльшенням хiральностi амплiтуда зменшується.

Для Im σs (R) ситуацiя протилежна — за вказаних хi-
ральностей великою є амплiтуда осциляцiй для ВНТ
типу “armchair”, а зi збiльшенням хiральностi осциля-
цiї Im σs (R) в околi нуля наявнi для ахiральних ВНТ
обох конфiґурацiй. Це пов’язане з рiзним типом про-
вiдностi ВНТ цих конфiґурацiй за m = 1 i 2. Гострi
пiки на цих кривих зумовленi дискретнiстю змiни хi-
ральностi (∆m ∈ N , де N — множина цiлих чисел).

IV. ВИСНОВКИ

У межах одноелектронного наближення одержано
та дослiджено частотнi й розмiрнi залежностi дiйс-
ної та уявної частин мiжзонної та повної поверхневої
провiдностi вуглецевих нанотрубок zigzag- i armchair-
конфiґурацiй з рiзними хiральностями.

Зазначимо, що результати розрахунку частотних
залежностей Re σs (~ω) та Imσs (~ω) для ВНТ типу
“zigzag” з m = 6 i 12 якiсно подiбнi до результатiв,
одержаних у [22] для m = 9.

Установлено, що у всьому дослiджуваному дiапазо-
нi частот дiйсна частина мiжзонної поверхневої про-
вiдностi ВНТ типу armchair на 1–3 порядки бiльша,
нiж для ВНТ типу zigzag. Це, вочевидь, пов’язане
зi значно бiльшою концентрацiєю електронiв у зонi
провiдностi таких нанотрубок. Проведено порiвнян-
ня результатiв розрахункiв Re σ

(2)
s (~ω) для ВНТ рiз-

них конфiґурацiй однакового дiаметра. Цi результати
суттєво вiдрiзняються для вiдносно малих частот, а
зi збiльшенням частоти стають близькими. Таку по-
ведiнку дiйсної частини мiжзонної поверхневої про-
вiдностi можна пояснити вирiвнюванням концентра-
цiї електронiв у зонi провiдностi ВНТ конфiґурацiй
zigzag i armchair зi збiльшенням частоти падаючої на
нанотрубку електромагнiтної хвилi.

З’ясовано, що результати аналогiчних розрахункiв
мiжзонної та повної поверхневої провiдностi для ахi-
ральних ВНТ якiсно й кiлькiсно близькi внаслiдок то-
го, що внесок мiжзонної провiдностi у високочастот-
ну провiднiсть домiнує над внеском внутрiшньозон-
ної провiдностi. Велика кiлькiсть переходiв мiж рiвня-
ми розмiрного квантування має наслiдком зменшен-
ня вiдстанi мiж максимумами дiйсних частин мiж-
зонної та повної поверхневої провiдностi ВНТ zigzag-
конфiґурацiї зi збiльшенням частоти падаючого ви-
промiнювання i накладання цих пiкiв один на один з
наближенням вiдстанi мiж ними до величини hν.

Як i у випадку металевих низькорозмiрних сис-
тем, Im σs (~ω) є знакозмiнною функцiєю, тодi як
Re σs (~ω) додатна за будь яких значень частоти.

Показано, що дискретнiсть змiни хiральностi при-
зводить до формування гострих пiкiв на розмiрних
залежностях дiйсної i уявної частин повної поверхне-
вої провiдностi.
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SIZE AND FREQUENCY DEPENDENCES OF THE SURFACE OPTICAL
CONDUCTIVITY OF SINGLE-WALL CARBON NANOTUBES WITH METALLIC
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In the one-electron approximation, the dimensional and frequency dependences of the real and imaginary parts
of the surface conductivity of single-carbon nanotubes of zigzag and armchair configurations have been investi-
gated. General formulas for the intraband and interband conductivity of the achiral nanotubes of the specified
configurations have been obtained. A comparison of the results of the calculations of the surface conductivity of
carbon nanotubes of different configurations and various chiralations has been carried out.

The features of dimensional dependencies of real and imaginary parts of surface conductivity are discussed.
One of them is an increase in the number of the levels of dimensional quantization with an increase in the radius
of achiral CNTs, and, consequently, the number of maxima of the real part of the interband and, respectively, of
the total surface conductivity and their superimposition, one at a time when the incident radiation is approaching
the inverse relaxation time. It has been found that the metallic properties of the CNTs of the armchair type are
more pronounced than those of the zigzag type CNTs. This is due to the higher concentration of electrons in the
conduction band for this type of nanotubes.

The results of numerical calculations indicate that the contribution of intraband conductivity to total surface
conductivity is insignificant compared to the contribution of interband conductivity. It is established that the
characteristic features of dimensional dependences of surface conductivity of CNTs are determined by its type.
An analogy is observed in the behavior of the maxima of the real part of the interband and of the total surface
conductivity of zigzag type carbon nanotubes and of a continuous metal nanowire with increasing radius of CNTs.
It is shown that, as in the case of metal low-dimensional systems, the imaginary part of the surface conductivity
of the achiral BNT is alternating, while the real part is positive for any value of the frequency of the incident
electromagnetic wave.
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