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Проблема создания наноструктур с оп-
ределенными свойствами и геометрическими
размерами является одной из важнейших на-
учных задач XXI века. Углеродные нанотруб-
ки играют одну из ведущих ролей в современ-
ной электронике, поскольку обладают уникаль-
ными электронными и механическими свой-
ствами, обладают высокой жесткостью и
прочностью, а также высокими показателя-
ми электро- и теплопроводности.

В данной работе проводится исследова-
ние влияния изменения геометрии на прово-
димость углеродных наночастиц. Подобные
исследования являются весьма актуальными,
поскольку одним из важнейших достоинств
наноструктур является то, что, изменяя кон-
фигурацию или геометрические параметры
наночастиц, мы можем управлять свойства-
ми системы, что крайне важно для возмож-
ных практических приложений в электронике.

Дисперсионное соотношение для элект-
ронов в нанотрубке в окрестности К-точки
имеет линейный характер. Это позволяет при-
менить для описания динамики электронов
уравнение Дирака, которое содержит харак-
теристики пространства, определяемые гео-
метрией системы. Для их определения исполь-
зуется обобщение теорий полей со спином Ѕ
на случай искривленного пространства-време-
ни. Одной из основных моделей для расчета
электронной проводимости в теории металли-

ческих систем является однозонная модель
Хаббарда. В рамках данной модели гамиль-
тониан содержит только два слагаемых: ки-
нетический член, соответствующий туннели-
рованию частиц между узлами элементарной
решетки, и слагаемое, соответствующее внут-
риузельному взаимодействию частиц.

Учет кривизны поверхности приводит к
появлению в энергетическом спектре нанот-
рубок запрещенной зоны величиной порядка
1-2 eV. При увеличении диаметра нанотрубок
ширина запрещенной зоны уменьшается. Та-
ким образом, учет кривизны поверхности мо-
жет привести к изменению проводящих
свойств углеродной нанотрубки.

Расчеты показывают, что распределение
электронов не зависит от типа узла решетки.
Поправка к проводимости изогнутой нанотруб-
ки убывает с увеличением температуры. По-
мимо того, величина поправки уменьшается
при увеличении радиуса кривизны нанотруб-
ки. Вычисления показывают, что в случае
нанотрубок достаточно большого радиуса или
малой кривизны поправка к электронной про-
водимости становится малой и ей зачастую
можно пренебречь.

Рассмотренный метод позволяет рассчи-
тывать поправки к удельной электронной про-
водимости прямых и изогнутых углеродных
нанотрубок, а также более сложных по своей
геометрической структуре наночастиц.
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