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  掺杂C60 和纳米碳管的结构、光学与电磁特性的研究是近年来国际、国内凝聚态物理和材料科学领域中的新的研究热点，预期在纳米光
电器件、光通讯、磁记录、化学和化工以及新材料等高新技术领域内有巨大的应用前景和经济价值。本项目用解析和大规模数值计算方法，
研究C60 和纳米碳管的各种掺杂效应以及电子关联对其电子和自旋的输运行为，电磁性质以及非线性光学特性的重要影响，并着重进行实验
与理论相互配合研究其光学特性。我们的研究成果为理解掺杂C60 及相关的富勒烯分子团簇增强的非线性光学系数的微观机理，C60 固体的
有序-无序相变，以及纳米碳管的螺旋对称性、管径对其光学和输运特性的影响，提供了深入的实验和理论上的研究，具有重要的基础理论研
究意义。同时也为寻找C60 分子团簇材料和纳米碳管在未来纳米和分子水平的光电器件中的实用途径做了一些实验和理论上的探索。  

● 主要研究成果 

☆ 创新点： 

(1) 首先研究了碳管的螺旋度、管径对其线性和非线性光学响应的影响。(见图1 和图2) 

(2) 发现C60 分子进入分子筛后诱导了氧化硅分子筛484nm 的光。  

(3) 实验和理论相互配合研究，发现电荷从笼内Dy 离子向C82的转移是造成Dy@C82 有大
非线性光学系数的主要原因。 

(4) 运用有效媒质近似和转移矩阵方法，计算了碳管阵列的介电性质，得到了与实验观测
不仅定性，而且定量上相符合的结果。和其它复杂理论计算方法相比较，可大大简化碳管
阵列光学性质的数值工作量。 

(5) 在国际上首次得到了适用于各种螺旋对称性金属碳管的普适的电子局域化长度公式，
提出了一种新的微观机制来解释为什么准一的纳米碳管会具有微米长度的电子平均自由程
和局域化长度。 
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