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COMPUTER SIMULATION OF TRANSPORT PROPERTIES OF 
NANOCONTACT "NIOBIUM – CARBON NANOTUBES (5.5) – NIOBIUM" 

 
Abstract. Within the framework of the density functional theory using Atomistix ToolKit with Virtual 

NanoLab program by simulation, transport properties of nanocontact "niobium – carbon nanotube (5,5) – niobium" 
were studied. At computer simulation of nanocontact the method of non-equilibrium Green's function and the local 
density approximation was used. The current-voltage characteristics, the differential conductivity, the transmission 
spectra and spectral current of considered nanocontact at different values of the bias voltage and temperature were 
calculated. The nature of electron transport through the reporting nanocontact shows that despite the small 
correlation between the size of nanocontact and the coherence length, such systems at low temperatures behave like 
Josephson structures. This makes possible to conclude about decreasing the size of Cooper pairs in low-dimensional 
systems, where the correlation between the electrons due to the absence of a periodic structure on the surface of the 
system is due to phonon transmitted through its volume. In these contacts at low temperature there is the coincidence 
of the transmission spectra at different values of the bias voltage. The obtained results may be useful for calculating 
of the nanoelectronics elements. 

Keywords: nanocontact, carbon nanotube, current-voltage characteristic, differential conductivity, transmission 
spectra, spectral current. 
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КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ТРАНСПОРТНЫХ 

ХАРАКТЕРИСТИК НАНОКОНТАКТА «НИОБИЙ –  
УГЛЕРОДНАЯ НАНОТРУБКА (5,5) – НИОБИЙ» 

 
Аннотация. В рамках теории функционала плотности с применением программы Atomistix ToolKit with 

Virtual NanoLab модельно исследованы транспортные характеристики наноконтакта «ниобий – углеродная 
нанотрубка (5,5) – ниобий». При компьютерном моделировании наноконтакта использовался метод 
неравновесных гриновских функций и аппроксимация локальной плотности. Рассчитаны вольтамперные 
характеристики, дифференциальная проводимость, спектры пропускания и спектральная плотность тока 
рассматриваемого наноконтакта при различных значениях напряжения смещения и температуры. Характер 
электронного транспорта через рассматриваемый наноконтакт показывает, что несмотря на малое 
соотношение между размером контакта и длиной когерентности, подобные системы при низкой температуре 
ведут себя как джозефсоновские структуры. Это позволяет сделать вывод об уменьшении размера 
куперовской пары в низкоразмерных системах, где корреляция между электронами из-за отсутствия 
периодической структуры на поверхности системы происходит за счет фонона, передаваемого через ее 
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объем. В подобных контактах при низкой температуре наблюдается совпадение спектров пропускания при 
различных значениях напряжения смещения. Полученные результаты могут быть полезными для расчетов 
элементов наноэлектроники. 

Ключевые слова: наноконтакт, углеродная нанотрубка, вольтамперная характеристика, дифферен-
циальная проводимость, спектр пропускания, спектральная плотность тока. 

 
Введение 
В настоящее время интенсивно исследуются электрофизические свойства различных 

наноразмерных контактов (см. например [1-3]). Это связано с разработками на их основе 
миниатюрных электронных компонентов микро- и наноэлектроники [4, 5]. В этом плане одним из 
широко используемых материалов для создания подобных наноконтактов является углеродные 
наноматериалы – углеродные нанотрубки (УНТ или CNT – carbon nanotube), фуллерены, графены 
и им родственные структуры [6-8]. 

Известно, что УНТ обладают такими уникальными свойствами, как сверхмалые размеры, 
хорошая электропроводность, высокие эмиссионные характеристики, высокая химическая 
стабильность и способность присоединять к себе разнообразные химические радикалы (см. 
например [9, 10] и цитируемые в них работы), которые позволяют на их основе создавать новые 
типы перспективных миниатюрных элементов электроники [11, 12]. Следует отметить, что 
одностенные УНТ (ОУНТ) обладают квантовым баллистическим механизмом проводимости, т.е. в 
них при низкой температуре электроны, являющиеся основными носителями заряда, движутся по 
нанотрубке, не испытывая рассеяния [9]. Поэтому особый интерес представляют структуры, 
состоящие из комбинаций УНТ с материалами с различными типами проводимости, например, 
УНТ – металл, УНТ – полупроводник, УНТ – сверхпроводник, контакты УНТ с разными 
значениями хиральности и т.п. В работе [13] показано, что за счет изменения хиральности ОУНТ 
путем внедрения в ее структуру дефекта (пары пятиугольник – семиугольник) можно изменить ее 
электронные свойства, например, ОУНТ с хиральностью (8,0) является полупроводником с 
шириной запрещенной зоны 1,2 эВ, тогда как ОУНТ с хиральностью (7,1) выступает как 
полуметалл (с шириной запрещенной зоны равной нулю). А в работе [14] путем внедрения дефекта 
в структуру ОУНТ получены гетеропереходы полупроводник – полупроводник с различными 
значениями ширины запрещенной зоны. Аналогичным образом можно получить 
сверхминиатюрные гетеропереходы полупроводник – металл. Следует отметить, что устройства, 
состоящие из двух соединенных ОУНТ с различными значениями хиральности, представляют 
собой электронно-дырочный переход размером несколько нанометров [15, 16]. Такие p-n переходы 
на основе УНТ применяются для разработки транзистора, а также солнечных элементов и сенсоров 
[17]. 

В работах [18-20] исследованы контакты сверхпроводник – УНТ, где основным механизмом 
транспорта сверхпроводящего тока (куперовских пар электронов) служит эффект многократного 
андреевского отражения (MAR – multiple Andreev reflections). Отметим, что в этих работах размер 
сверхпроводящей системы d  много больше, чем длина когерентности (размер куперовской пары 
электронов) ξ , т.е. d ξ� , что не противоречит существованию куперовских пар в подобной 
системе. В нашем случае, размер рассматриваемого наноконтакта d  много меньше, чем длина 
когерентности ( )d ξ� , поэтому возникает вопрос о возможности формирования куперовских пар в 
подобных системах, а также как ведут себя такие системы в низкой температуре. В данной работе 
предпринята попытка ответить на эти вопросы, основываясь на результатах компьютерного 
моделирования транспортных характеристик наноконтакта «ниобий – углеродная нанотрубка (5,5) 
– ниобий» с применением программы Atomistix ToolKit with Virtual NanoLab. 

 
Описание объекта и методов исследования 
Геометрия исследуемого наноконтакта «ниобий – углеродная нанотрубка (5,5) – ниобий» 

приведена на рис. 1 а-г. Длина ниобиевых электродов по оси С составляет ~4,67 Е, а длина УНТ 
~4,922 Е. Размер контактирующей (центральной) области составляет ~21,6 Е. 

Компьютерное моделирование наноконтакта производилось в рамках теории функционала 
плотности (DFT – Density Functional Theory) с применением метода неравновесных гриновских 
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функций (NEGF – Non-Equilibrium Green's Functions) и аппроксимации локальной плотности (LDA 
– local-density approximation) [21]. 

Основные параметры вычислительного ресурса: 8 ядерный процессор Intel(R) Core(TM) i7-4790 
CPU @ 3,6 GHz, ОЗУ 8 Гб, тип системы – 64-разрядная операционная система, операционная 
система – Windows 8.1. Основные временные затраты вычислительного ресурса для различных 
видов операции при расчете характеристик, показанные на рис.2, приведены в таблице 1. 

 

 

а) б) 

 
в) г) 

Рисунок 1 – Геометрия наноконтакта «ниобий – углеродная нанотрубка (5,5) – ниобий»: 
а) Z-Y plane; б) Z-X plane; в) X-Y plane; г) 3D. 

 
Моделирование транспортных характеристик наноконтакта с помощью программы Atomistix 

ToolKit with Virtual NanoLab осуществлялось на основе нижеприведенных уравнений (1-10). 
Для расчета транспортных свойств рассматриваемого наноконтакта составляется матрица 

плотности состояний левого и правого электродов: 
 L RD D D= + , (1) 

где LD , RD  – матрица плотности левого и правого электродов, соответственно.  

 ( ) LL L

B L
D f d

k T
ε µρ ε ε−⎛ ⎞= ⎜ ⎟

⎝ ⎠
∫ , (2) 

где ε  – энергия, ( )Lρ ε  – спектральная матрица, ( )f ε  – фермиевская функция распределения 
квазичастиц по энергиям, Bk  – постоянная Больцмана, Lµ  – электрохимический потенциал, LT  – 
текущая температура левого электрода. Матрица плотности для правого электрода RD  находится 
аналогичным способом. Спектральная матрица определяется с применением гриновских функций: 
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 ( ) ( ) ( ) ( )†1
2

L LG Gρ ε ε ε ε
π

= Γ , (3) 

где ( )L εΓ  – матрица уширения (функция уширения), ( )G ε , ( )†G ε  – запаздывающая и 
опережающая функции Грина. Матрица уширения левого электрода описывается следующим 
уравнением: 

 ( ) ( )( )†1L L L

i
εΓ = −∑ ∑ , (4) 

где i  – мнимая единица, L∑  – собственная энергия левого электрода. Аналогичное уравнение 
существует для матрицы плотности правого электрода. Запаздывающая функция Грина 
представлена в виде 

 ( ) ( )
1G

i S H
ε

ε δ+
=

+ −
, (5) 

или 
 ( ) ( ) ( ) ( ) 1L RG i S Hε ε δ ε ε

−
+= ⎡ + − − − ⎤⎣ ⎦∑ ∑ , (6) 

где δ+  – бесконечно малое положительное число, S  – матрица интегралов перекрытия, H  – 
гамильтонова матрица. 

 
Таблица 1 – Временные затраты вычислительного ресурса для различных видов операции 

 
№ Наименование операции Итоговое время, сек За один шаг, сек 

1. Матрица плотности (Density Matrix) 438968,09 495,45 

2. Спектр пропускания (Transmission Spectrum) 73585,89 728,57 

3. Интеграл вещественного пространства (Real Space 
Integral) 11567,71 10,69 

4. Плотность валентности (Valence Density) 3536,28 3,27 

5. Обменная корреляция (Exchange-Correlation) 1230,22 1,14 

6. Настройка матрицы плотности  
(Setting Density Matrix) 1028,79 257,20 

7. Постоянные термы (Constant Terms) 713,54 7,00 

8. Потенциал Хартри (Hartree Potential) 561,11 0,52 

9. Базис вещественного пространства  
(Real Space Basis) 533,14 5,13 

10. Диагонализация матрицы (Diagonalization) 498,64 5,42 

11. Смешивание (Mixing) 252,53 0,26 

12. Сохранение в файл 22,54 0,22 

13. Генерация базисного комплекта (Basis Set Generation) 7,51 0,07 

14. Разность плотности (Difference Density) 6,53 0,07 

15. Основная плотность (Core Density) 3,25 0,03 

16. Потенциал нейтрального атома (Neutral Atom Potential) 3,22 1,07 

17. Загрузка модулей (Loading Modules) 1,69 1,69 

18. Установка спиновой термы (Fixed Spins Term) 0,01 0,00 

19. Общее время расчета характеристик наноконтакта 539102,52 
 

Для расчета вольтамперной характеристики (ВАХ) и дифференциальной проводимости сначала 
в рамках DFT определяется функция пропускания барьера наноконтакта. Расчет зависимости 
функции пропускания барьера от энергии производится на основе уравнения: 
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 ( ) ( )†
k kk

k
T t tε δ ε ε= −∑ , (7) 

или 
 ( ) † †tr tr tr trL R R L L R R LT A A G G G Gε = Γ = Γ = Γ Γ = Γ Γ⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦ , (8) 

где kt  – амплитуда пропускания, ( )δ ε  – дельта функция, A  – спектральная функция. 
В этом случае данный наноконтакт можно рассматривать как полупроницаемую мембрану, 

разделяющую два электрода, тогда функция пропускания ( )T ε  будет определять проницаемость 
этой мембраны для электронов с энергией ε  [1]. При таком раскладе, ВАХ наноконтакта 
рассчитывается с учетом спектра пропускания на основе уравнения: 

 ( ) ( )2,  ,  ,  R L
L R L R

B R B L

eI V V T T T f f d
h k T k T

ε µ ε µε ε
+∞

−∞

⎡ ⎤− −⎛ ⎞ ⎛ ⎞= −⎢ ⎥⎜ ⎟ ⎜ ⎟
⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎣ ⎦

∫ , (9) 

где RT , LT  – текущие температуры правого и левого электрода, Rµ , Lµ  – химические потенциалы 
правого и левого электрода. 

Дифференциальная проводимость наноконтакта определяется с помощью уравнения: 

 ( ) ( )
0

,  ,  ,  
,  ,  ,  ,  ,  lim L L R L L R

L R L R L R V

I V V V V T T
V V T T

Vδ

α δ α δ
σ α α

δ→

+ −
= , (10) 

где ,  L Rα α  – константы связи, при этом выполняется условие 1L Rα α+ = . 
 
Описание и анализ результатов 
На рис. 2 представлены результаты моделирования основных характеристик наноконтакта 

«ниобий – углеродная нанотрубка (5,5) – ниобий» при напряжении смещения 0,01biasV = В и 
температуре 4,2 К. Отметим, что температура перехода ниобия в сверхпроводящее состояние 
(критическая температура) cT ≈ 9,2 К. Расчет транспортных характеристик наноконтакта для этого 
случая производился в течении 6 дней 5 часов 45 мин. 2,52 сек. 

Как видно, ВАХ наноконтакта напоминает ВАХ джозефсоновского элемента (рис. 3) (см. 
например [22]). Нулевой ток наблюдается в интервале напряжений 6 6≈ − ÷ мВ. При этих же 
значениях напряжения происходит переключение ВАХ с OFF режима в ON режим, как в 
наноструктурах для двухтерминального переключающего устройства (рис. 4) [23]. Это наводит на 
мысль о том, что, не представляет ли рассматриваемый наноконтакт джозефсоновского перехода 
SIS структуры (S – superconductor, I – insulator), хотя сверхпроводимость в низкоразмерной 
структуре может существовать при условии, если размер наноструктуры d  больше или соизмерим 
с размером куперовской пары ξ , т.е. 

 d ξ≥ . (11) 
Все классические сверхпроводники, описывающиеся теорией Бардина-Купера-Шриффера 

(БКШ), имеют относительно большую длину когерентности (см., например, табл. 2, где 
представлены параметры ниобиевых сверхпроводников [24]). При этом с уменьшением размера 
куперовских пар увеличивается критическая температура материала. 

В работах [25, 26] исследован электронный транспорт через сверхпроводящую наночастицу с 
учетом поверхностных состояний, при этом рассмотрены следующие возможные варианты 
формирования куперовских пар в зависимости от соотношения между длиной когерентности и 
размером наночастицы: 

a) при d ξ�  сверхпроводящее состояние не возникает, поскольку образование куперовских 
пар невозможно; 

б) при увеличении размера наночастицы до d ξ≈  в процесс формирования сверхпроводящего 
состояния вступают электроны, локализованные в поверхностных состояниях (рис. 5 в); 

в) при d ξ  в формировании сверхпроводимости начинают участвовать также и электроны в 
объемных состояниях, имеют место все возможные сценарии образования куперовских пар (рис. 5 
а-в); 
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Рисунок 3 – ВАХ сверхпроводящего туннельного перехода: 
1 – типичная ВАХ SIS-перехода; 2 – рассчитанная в рамках 

теории БКШ для идеального SIS-перехода 

Рисунок 4 – ВАХ по постоянному току двух-
терминального переключающего устройства [22]. 

 
При таком подходе, можно предположить, что в рассматриваемом наноконтакте ниобиевые 

берега находятся в сверхпроводящем состоянии, а сам наноконтакт ведет себя, как джозефсо-
новский элемент SIS типа. Тогда, в нашем случае, малое значение транспортного тока, протее-
кающего через наноконтакт, не разрушает сверхпроводящее состояние ниобиевых сверхпро-
водящих берегов, за счет чего ВАХ имеет «джозефсоновский вид». 

 
Таблица 1 – Основные параметры сверхпроводящих материалов из ниобия 

 

Сверхпроводник 
Критическая 

температура cT , K 
Глубина проникновения 

( )0λ , Е 
Длина когерентности 

( )0ξ , Е 
Nb 9,2 450 380 

NbTi 9,5 1600 50 
NbN 16 2000 50 

Nb3Sn 18,4 800 35 
Nb3Ge 23 – 35 

 

 
                                        а)      б)              в) 

 

Рисунок 5 – Сценарии образования куперовских пар (согласно [25]) 
 
Спектры пропускания барьера совпадают при различных значениях напряжения от -0,01 до 

0,01 В (рис. 2 б), что свидетельствует об упорядоченном взаимодействии квазичастиц. Максимумы 
спектра пропускания наблюдаются при отрицательной энергии 0,7≈ − эВ и при положительной 
энергии 1,8≈  эВ, а минимумы – при 1,6≈ − эВ и 0,9≈ эВ.  

Дифференциальная проводимость наноконтакта имеет два максимума (присуще туннельным 
переходам) при напряжениях 0,01m В. Максимальное значение дифференциальной проводимости 
составляет 125 10−⋅ нСм (рис. 2 в). 

Спектральная плотность тока наноконтакта увеличивается с увеличением приложенного 
напряжения и имеет максимальное значение 42 10−⋅  А/эВ (рис. 2 г). 
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проводимости наноконтакта, совпадение спектров пропускания наноконтакта при различных 
значениях напряжения, монотонно повышающаяся спектральная плотность тока наноконтакта с 
увеличением приложенного напряжения. 

Таким образом, в данной работе модельно исследованы транспортные характеристики 
наноконтакта «ниобий – углеродная нанотрубка (5,5) – ниобий» при напряжении смещении 

0,01biasV = В; 0,5 В и при низких температурах и получены следующие результаты: 
- Расчитаны вольтамперные и dI/dV-характеристики, спектры пропускания и спектральная 

плотность тока наноконтакта при различных значениях приложенного напряжения и температуре; 
- Представлена возможность уменьшения длины когерентности ξ  в низкоразмерных 

структурах по сравнению с макроскопической, вследствие чего при низких температурах 
структура ведет себя как джозефсоновская структура; 

- Выявлено, что при температуре ниже критической, спектры пропускания наноконтакта 
совпадают при различных значениях напряжения. 

Работа частично поддержана грантом МОН РК (проект №4903/ГФ4). 
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«НИОБИЙ – КӨМІРТЕКТІ НАНОТҮТІКШЕ (5,5) – НИОБИЙ» НАНОТҮЙІСПЕСІНІҢ ТРАНСПОРТТЫҚ 

СИПАТТАМАЛАРЫНЫҢ КОМПЬЮТЕРЛІК МОДЕЛЬДЕУІ 
 
Аннотация. Мақалада функционалды тығыздық теориясы аясында Atomistix ToolKit with Virtual NanoLab 

бағдарламасын қолдану арқылы «ниобий – көміртекті нанотүтікше (5,5) – ниобий» нанотүйіспесінің транспорттық 
сипаттамалары модельді зерттелді. Нанотүйіспені компьютерлік модельдеу барысында тепе-теңсіздік Грин функциялары 
əдісі мен локальды тығыздық аппроксимациясы қолданылды. Ығысу кернеуі мен температураның əртүрлі мəндерінде 
қарастырылып отырған нанотүйіспенің вольтамперлік сипаттамасы, дифференциалдық өткізгіштігі, өткізу спектрлері 
жəне спектральді тоқ тығыздығы есептелінді. Нанотүйіспе арқылы өтетін электронды транспорт сипаттамасы түйіспе 
өлшемі мен когеренттілік ұзындығы қатынасының аз шамасына қарамай мұндай жүйелер төмен температурада 
джозефсондық құрылымы тəрізді қасиетін көрсететіндігі белгілі болды. Бұл төменгі өлшемді жүйелерде Купер жұбының 
өлшемі азаятындығы туралы түйін жасауға мүмкіндік береді. Мұндай жағдайда жүйенің бетінде периодты құрылымның 
жоқ болуына байланысты электрондар арасындағы корреляция оның көлемі арқылы фонондар есебінен жүзеге асады. 
Аталмыш нанотүйіспелерде төменгі температурада ығысу кернеуінің əртүрлі мəндерінде өткізу спектрлерінің ұқсастығы 
байқалады. Алынған нəтижелер наноэлектрониканың элементтерін есептеуге пайдалы болуы мүмкін. 

Түйін сөздер: нанотүйіспе, көміртекті нанотүтікше, вольтамперлік сипаттама, дифференциалдық өткізгіштік, өткізу 
спектрі, спектральді тоқ. 
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