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Разработка наноантенны для инфракрасного и видимого диапазонов электромагнитного излучения связана с проблемой выпрямителя (диода), работающего на терагерцовых и более высоких частотах без больших потерь мощности, которые обычно возникают из-за влияния емкости pn-перехода [1].
Работа посвящена исследованию гибридного диода на основе углеродной нанотрубки (УНТ), в котором переход реализован с помощью комбинации легирования азотом или бором одной половины и электростатическим легированием с помощью затвора помещенного над другой половиной УНТ. Расчет устройства основан на так называемом экранирующем приближении, полагающем, что свойства левого и правого электродов могут быть определены путем решения задачи для полностью периодической ячейки.
В данной рабате с помощью полуэмпирического самосогласованного расширенного метода Хюккеля и метода неравновесных функций Грина (НРФГ), реализованных в программном комплексе QuantumATK, исследуются оптические свойства легированных нанотрубок, оценивается спроецированная локальная плотность состояний, пропускание и вольт-амперные характеристики гибридных диодов на основе УНТ [3].

С помощью подхода Кубо-Гринвуда и теории функционала плотности были рассчитаны оптические характеристики (спектр поглощения, отражения, закон дисперсии диэлектрической восприимчивости и частотная зависимость проводимости) полупроводниковых одностенных углеродных нанотрубок. Тензор восприимчивости определялся по формуле Кубо-Гринвуда:
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- матричный элемент i-й компоненты дипольного момента для состояний n и m, V – объем, Г – уширение, f – функция Ферми-Дирака.  
Неравновесная плотность электронов рассчитана с помощью метода НРФГ, реализованном в QuantumATK. Электронные состояния в гибридных диодах рассчитаны с помощью самосогласованного метода Хюккеля [2]. Вольт-амперные характеристики найдены с помощью формулы:
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 - функции распределения электронов по энергии в левом и правом электродах соответственно, T(E) - спектр пропускания, рассчитанный методом НРФГ.
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Рис. 1. Сечение распределения разностной плотности электростатического потенциала при Ug = 3 В (слева) и вольт-амперные характеристики гибридного диода для различных значений напряжения Ug (справа)

На Рис. 1 представлены результаты расчетов для случая легирования одной половины УНТ атомами бора. В работе проведены расчеты для различных реализаций гибридных диодов указанного типа (разные значения концентрации легирующей примеси, замена УНТ на графениленовую или октаграфеновую нанотрубки, использование сосной MoS2 нанотрубки вместо металлического затвора). 
Работа выполнена при поддержке Российского научного фонда (проект № 19-71-10063).
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