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Выполнено моделирование распространения квазимонохроматического лазерного пучка в среде с
углеродными нанотрубками. Получены уравнения, описывающие динамику лазерных пучков в
массиве углеродных нанотрубок на основе гидродинамического подхода для нелинейного уравне-
ния Шрёдингера. Данное уравнение решено численно с использованием метода сглаженных ча-
стиц. Проанализирована эволюция пучка в зависимости от частоты электрического поля.
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ВВЕДЕНИЕ

Углеродные нанотрубки (УНТ) [1] и их ком-
позиты [2] обладают не только выдающимися
механическими, электрическими и тепловыми
свойствами, но и уникальными нелинейными
оптическими свойствами, которые находят ши-
рокое применение в области нелинейно-оптиче-
ских приложений [3], в том числе для генерации
оптических импульсов малой длительности [4]. В
последние годы даже выделилось направление,
связанное с оптикой предельно коротких им-
пульсов [5], одной из важных проблем которого
является поиск условий для стабильного распро-
странения электромагнитного излучения [6], а
также генерации предельно коротких импульсов
[7, 8]. Отметим, что есть уже и эксперименталь-
ные подтверждения успешного применения уг-
леродных нанотрубок в этих целях, например,
для генерации субнаносекундных световых им-
пульсов [9], а также при создании волоконных
лазеров [10].

С появлением все более сложных задач возни-
кает необходимость в мощных вычислительных
ресурсах и применении новых компьютерных
технологий, в том числе параллельных. К таким
задачам относится и моделирование динамики
лазерного пучка в среде, содержащей углеродные
нанотрубки.

Метод сглаженных частиц (SPH – smoothed-
particle hydrodynamics) [11] является полностью
лагранжевым и не использует пространственной

сетки, позволяющей аппроксимировать произ-
водные. Это вносит существенный вклад в осо-
бенности нахождения решения. Также отметим,
что в сеточных методах решение уравнения Шрё-
дингера сопряжено с прогонками, которые пока-
зывают плохие результаты при распараллелива-
нии [12]. Поэтому в данной работе было решено
остановить свой выбор на методе SPH, хорошо
зарекомендовавшем себя в различных научных
областях, в том числе астрофизике [13], механике
сплошной среды [14] и др.

МОДЕЛЬ И ОСНОВНЫЕ УРАВНЕНИЯ
Рассмотрим распространение лазерного пучка

в массиве зигзагообразных углеродных нанотру-
бок, помещенном в диэлектрическую среду, в
перпендикулярном массиву направлении (ось
OZ). Оси УНТ считаем соноправленными и па-
раллельными оси OX (рис. 1).

Энергетический спектр электронов в УНТ
можно записать в виде [15]:

(1)

где s = 1, … m, нанотрубка имеет тип (m, 0), px –
проекция квазиимпульса электрона проводимо-
сти на ось УНТ,  эВ – интеграл перескока,
определяющий энергию, которую необходимо
сообщить электрону для перемещения между со-
седними узлами в решетке, a = 3b/2ℏ, b = 0.142 нм –
расстояние между соседними атомами углерода.
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Электрическое поле лазерного пучка имеет
вид: , плотность электрическо-
го тока .

Для компоненты электрического поля, на-
правленной вдоль оси УНТ с учетом замены:

 и разложения энергетического
спектра электронов в ряд Фурье, волновое урав-
нение имеет вид [16]:

(2)

где c – скорость света в вакууме, ε – диэлектриче-
ская проницаемость среды,  – характеристиче-
ская частота, e – заряд электрона,

(3)

kB – постоянная Больцмана, T – температура, αs, q –
коэффициенты в разложении закона дисперсии
электронов (1) в ряд Фурье.

Введем безразмерную проекцию векторного
потенциала на ось Ox следующим образом:

(4)
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 – огибающая проекции векторного по-
тенциала на ось Ox,  – модуль волново-
го вектора,  – начальная фаза.

Подставляем (4) в уравнение (2) и применяем
приближение медленно меняющихся амплитуд и
фаз [17]. При помощи формулы для функции Бес-
селя целого порядка и ее разложения получаем эф-
фективное уравнение для функции  =
= , определяющей амплитуду век-
торного потенциала с учетом перехода к безраз-
мерным величинам:

(5)

здесь Г(r) – гамма-функция, , ,
.

Далее воспользуемся преобразованием Маде-
лунга [18] и перепишем уравнение (5) в виде, ана-
логичном уравнениям гидродинамики:

(6)

здесь ρ = |ψ|2, u = κ–1 ∂ϕ/∂ζ, PCNT – слагаемое,
определяемое нелинейностью, связанной с УНТ,
P – аналог квантового давления. Поскольку урав-
нение (5) имеет вид аналогичный нелинейному
уравнению Шрёдингера, которое описывает вол-
новую функцию квантово-механической систе-
мы, поэтому и давление в подходе Маделунга
принято называть квантовым. Стоит отметить,
что член квантового давления также можно запи-
сать в терминах квантового потенциала Бома [19],
который управляет движением квантовых частиц.
Но для используемого в данной работе метода та-
кая формулировка неудобна.

РЕЗУЛЬТАТЫ
ЧИСЛЕННОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ

Мы будем исследовать интенсивность лазер-
ного ручка, пропорциональную величине ρ.
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Рис. 1. Схематичное изображение геометрии задачи.
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Уравнение (6) решалось численно методом SPH с
ядром в виде, предложенным Монаганом [20, 21]:

(7)

Любая физическая величина B(x) в методе
SPH в одномерном случае будет задаваться в виде:

(8)

здесь mj – масса j-ой частица, которая определя-
ется согласно формуле:

(9)

что соответствует начальному условию:  =

= , a0 – начальная амплитуда элек-
трического поля пучка,  – начальная полушири-
на пучка.

Отметим, что первое уравнение системы (6) –
это закон сохранения массы, которому удовле-
творяет наша дискретизация. Таким образом,
необходимо решить второе уравнение системы,
которое описывает движение частиц и позволяет
определить ускорение каждой частицы.

Типичное распределение интенсивности ла-
зерного пучка (|ψ|2/|a0|2) при его распространении
по образцу представлено на рис. 2. Полученные
зависимости позволяют говорить о стабильном
распространении электромагнитного пучка, ко-
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торый проходит расстояние больше дифракцион-
ной длины.

Также нами исследовано влияние частоты
электрического поля импульса на динамику пуч-
ка в нелинейной среде с УНТ. Зависимость фор-
мы лазерного пучка от координаты для разных
значений величины ω показана на рис. 3.

Видно, что увеличение частоты электрическо-
го поля импульса приводит к замедлению распро-
странения лазерного пучка в среде с углеродными
нанотрубками. Ширина пучка при этом остается
неизменной. Общие выводы из результатов моде-
лирования для лазерных пучков методом SPH
совпадают с полученными ранее результатами на
основе решения обобщенного уравнения Шре-
дингера при помощи неявной численной схемы
[22]. Также отметим, что метод SPH устойчив и не
приводит к расходимостям.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Таким образом, в рамках гидродинамического
подхода выведено эффективное уравнение, опи-
сывающее распространение монохроматического
лазерного пучка в среде с углеродными нанотруб-
ками. Продемонстрирована возможность приме-
нения метода сглаженных частиц с использовани-
ем параллельных технологий для моделирования
динамики монохроматического пучка в массиве
нанотрубок. Установлено, что лазерный пучок
стабильно распространяется в среде углеродных
нанотрубок с незначительными потерями по ам-
плитуде вследствие уширения. Увеличение часто-
ты электрического поля импульса влияет на ско-
рость распространения пучка, что проявляется в
ее уменьшении.

Рис. 2. Распределение интенсивности лазерного пуч-
ка в различные моменты времени: сплошная линия
соответствует τ = 0, точечная линия – τ = 15, пунк-
тирная линия – τ = 35, штрихпунктирная линия – τ =
= 50. Единица по оси ζ соответствует 3 · 10–6 м.
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Рис. 3. Распределение интенсивности лазерного пуч-
ка для разных значений частоты поля: сплошная ли-
ния соответствует ω = 4 · 1014 с–1; точечная линия –
ω = 8 · 1014 с–1; τ = 30 (а), 50 (б). Единица по оси ζ со-
ответствует 3 · 10–6 м.
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Simulation of the dynamics of laser beams in an array of carbon nanotubes
using the hydrodynamic approach
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We simulated the propagation of a quasi-monochromatic laser beam in a medium with carbon nanotubes.
Equations describing the dynamics of laser beams in an array of carbon nanotubes are obtained based on the
hydrodynamic approach for the nonlinear Schrödinger equation. This equation is solved numerically using
the smoothed particle method. The evolution of the beam is analyzed depending on the frequency of the elec-
tric field.
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