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Введение: В последние годы большое внимание уделяется синтезу 2D и 3D-

композита из нанотрубок и графена, связанных ковалентными связями [1-5]. В 

свою  очередь  планарный  графен-УНТ  композит  уже  признан  очень 

перспективным  для  создания  на  его  основе  фотодетекторов  [4].  

Функциональность  планарного  композита,  как  и  колонного,  также 

обеспечивается ковалентными связями трубок с графеном. В одной из работ [5] 

показано,  что  бумагоподобная   пленка  из  чередующихся  слоев  УНТ  и 

оксидированного  графена  обладает  пониженным  электрическим 

сопротивлением 3x10–4 Ω*cm и может быть использована в качестве источника 

полевой  эмиссии  электронов  с  необычайно  высокой  эффективностью.  В 

частности  показано,  что  пороговое  значение  напряженности  электрического 

поля для начала автоэлектронной эмиссии составляет  0.55 В/мкм, форм-фактор 

достигает величины 103, а рабочие токи до 220 мкА с образца.

Большие перспективы применения 2D и 3D-композита из нанотрубок и графена 

связаны  с  широкими  возможностями  их  функционализации.  Например,  при 

легировании  3D-композита  атомами  азота  и  серы  можно  получить 

высокоэффективные  металло-воздушные  батареи  [6].  На  основе 

оксидированного 3D-композита прогнозируется конструировать ультрабыстрый 

компактный  накопитель  энергии  [7].  В  планарном  композите  управление 

расположением  нанотрубок  и  количеством  слоев  позволяет  контролировать 

электрические  и  оптические  свойства  материала  [8].  Модифицированные 

кремнием слоистые структуры планарного композита позволяют утверждать о 

новом эффективном материале для элементов солнечных батарей [9].

Актульность:  В  настоящее  время  активно  из  своих  электронных  и 

оптических  свойств   синтезируются  разнообразные   покрытия,  толщина 

которых  составляет  несколько  нанометров.  Так  например  использовании 

бислойного композита перспективно  для гибкой прозрачной  электроники , в 

частности для дисплеев.

Исследование состоит : В прогностическом моделировании бислойного 

композита  и изучении физических свойств полученной структуры.



В данной работе решаются следующие задачи.

1)Построение и оптимизация структуры в программном комплексе «KVAZAR», 

с применением силового поля AIREBO.

2)Реоптимизация  структуры  супер-ячейки  композита  (с  учетом  векторов 

трансляции)  методом DFTB.

3)Расчет  зонной  структуры  в  программном  комплексе  «MIZAR»  ,  с 

применением метода сильной связи.

4)Расчет  электродинамических  характеристик;  таких  как  проводимость, 

диэлектрическая проницаемость  ,  коэффициенты отражения и пропускания в 

оптическом диапазоне длин волн в программном комплексе «MIZAR»

Объектами  исследования  в  работе  являлись  композиты  на  углеродных 

нанотрубок и графена .

Работа  состоит  из  введения,  пяти   глав,  заключения  и  списка 

используемых источников. Во введении обосновывается актуальность работы и 

формулируется научная новизна. В главе обзорная часть описываются все виды 

композитов  и  дается  сравнительный  анализ.   В  главе  методы  приведены 

способы  решения  задач.  В  главе   построение  атомистической  модели 

бислойного  композита  приведен  разобран  медод  «лупы»  ,  применяемы  для 

построение  композита.  В  главах    оптическая  проводимость   композита  и 

коэффициенты  отражения(R)  и  поглощения(T)  бислойного  композита 

приведены характеристики электродинамические характеристики прохождения 

электромагнитной  волны  через  структуру.  В  заключение  обобщаются 

закономерности и выводы по результатам исследования.

Основное  содержание  работы.  Объектом  исследования  являлись 



бислойные   композиты на базе УНТ Zigzag(10, 0)  и Zigzag(10, 0) и растоянием 

между  ними  равными  в  10/12  гексагон,  суперячейка  для  одного  и  случая 

покзана на Рис. 1 . 

Рис. 1. Супер ячейка для случая Zigzag(10,0) с растоянием равным в 10 
гексагон

В таблице 1. приведены все оптимизированные  случаи бислойных композитов 

и посяитанная энтальпия реакции.



Углеродная 
нанотрубка 

Количество 
гексагонов между 
УНТ

Энтальпия, eV Количество 
атомов
в супер-ячейке

Zigzag(10,0) 10 -3.6908 200
Zigzag (10,0) 12 -5.0137 224
Zigzag (10,0) 14 - 6.4306 248
Zigzag (10,0) 16 -3.9226 272
Zigzag (12,0) 10 -2.5971 216
Zigzag (12,0) 12 -3.9457 240
Таблица 1. Показаны характеристик для всех случаев УНТ.

Как видно из таблицы энтальпия во всех случаях отрицательна, из этого можно 

сделать  вывод  что  реакция  экзотермичекая  и  структуры  при  такой 

конфигурации атомов могут существовать в нормальных условиях  

Расчет  зонной  структры  бислойного  композита.  Для  рассчета  зонной 

структуры проходил в програмнном комплексе “MIZAR” c применением метода 

сильной  связи  с  параметризацией  гамильтониана  взятого  из  DFTB. 

Производился рассчет по траектории  через особые точки MГJKГ ().

Рисунок 27. Траетория обхода зоны Брюлиэнна

Энергетически  наиболее  выгодно  будет,  по  нашим  оценкам, 

формирование  бислойного  композита  с  трубками  (10,0)/(12,0),с 

периодичностью 10/12/14/16 гексагон для трубок (10,0) и периодичностью10/12 

гексагон  –  для  трубок  (12,0).  Их  формирование  экзотермично  с  энтальпией 

формирования  Hf<  -0.1  ккал/моль  атом.  При  этом,  и  бислойных  композитов 

характерна  длина  ковалентной  связи  УНТ-графен,  равная  ~0.16  нм.  Cтепень 



сжатия у всех трубок приблизительно одинакова и отвечает золотому сечению 

1.618.У  бислойного  композита  вектор  трансляции  вдоль  оси  Y(вдоль  оси 

трубок)  для  всех  моделей  Ly~0.43  nm,  а  вектор  Lxвдоль  направления  X 

(перпендикулярно трубкам) меняется в зависимости от диаметра трубок и числа 

гексагонов между ними. Для УНТ (10,0)/(12,0) при шаге 10гексагон –Lx=2.40 /

2.46  nm, при шаге 12  гексагон–  Lx=2.89 /2.92nm, для УНТ (10,0) при шаге 14 

гексагон – Lx=3.43 nm, а при шаге 16 гексагон – Lx= 3.85 nm. 

Для  композитов с параметрами  для трубок (10,0) и периодичностью10/12 

гексагон – для трубок (12,0)  и периодичностью10/12 поканы зонные структуры 

на следующих слайдах.

Рисунок 28. Зонная структура для композита , элементарный базис которого состоит  трубки Zigzag(10, 0) 
расстоянием равный 10 гексагонов 



Рисунок 29 Зонная структура для композита , элементарный базис которого состоит  трубки Zigzag(10, 0) 
расстоянием равный 12 гексагонов

Рисунок 30 Зонная структура для композита , элементарный базис которого состоит  трубки Zigzag(12, 0) 
расстоянием равный 10 гексагонов



Рисунок 31. Зонная структура для композита , элементарный базис которого состоит  трубки Zigzag(12, 0) 
расстоянием равный 12 гексагонов

Как  видно из графиках бислойные композиты обладают металическим типом 

проводимости. 

 Оптическая проводимость бислойного композита. 

Рассчитанные действительная и мнимая части элемента тензора проводимости 

σ yy (ω )  показаны на рисунке 32.  для диапазона длин волн ультра фиолет – 

видимый - инфокрасный  представлены на рис.  бислойного композита 

соответственно. Диапазон длин волн от 60nm  до 30 мкм. Как ранее было 

показано [14], наиболее интересным спектр проводимости является для 

направления yy вдоль оси УНТ, так  как в этом направлении профиль спектра 

определяется именно трубками. Это хорошо видно и на представленных 

графиках. На них для сравнения показан спектр графена (пунктирная кривая). 

По сравнению с чистым идеальным графеном в видимой и ИК-интервалах 

появилась серия дополнительных пиков, что делает композит перспективным 

для работы в этих диапазонах в оптических устройствах. На рисунке 33. 

показаны спектры диэлектрической проницаемости для того же направления 

(вдоль оси УНТ).



Рисунок 32. Оптическая проводимость бислойного композита 

Рисунок 33. Диэлектрическая проницаемость бислойного композита 



Коэффициенты  отражения(R)  и  поглощения(T)  бислойного 

композита  .Рассчитанные  элементы  тензора  оптической  проницаемости 

использовались  далее  для  оценки  отражательной  и  поглощательной 

способности композита. Для определения параметров отражения, пропускания 

и поглощения решаются уравнения Максвелла для электрического и магнитного 

полей  в  вакууме  с  2D-УНТ-графеновым  композитом   в  качестве  границы 

раздела. На рисунке 34 представлен один из вариантов конфигурации плоскости 

волнового вектора падающей волны по отношению к атомной клетке композита. 

В  общем  случае  волновой  вектор  k плоской  электромагнитной  волны, 

падающей  на  композит,  лежит  в  плоскости  XZ.  Угол  θ  соответствует  углу 

падения,  векторы  E и  H отвечают  напряженности  электрического  и  магнитного 

поля, соответственно.  Электродинамической средой является вакуум. В этой 

конфигурации волна отвечает p-поляризации (или E-wave).

Рисунок 34. Фрагмент 2D-графен-УНТ композита и конфигурация падающей электромагнитной волны 

Результаты расчетов прозрачности отражения представлены на рисунке 

35.  для нормального падения электромагнитной волны (θ=0).  На рисунке 35. 

показан  спектр  для  монослоя  композита.  Приведены  спектры  коэффициента 

прозрачности  для  E-  (пунктирные  кривые)  и  H-волн  (сплошные  кривые). 

Отличительной особенностью является большая прозрачность композита для Е-

волн.  Она  составляет  90–100%  для  всех  длин  волн  ультра  фиолетового 

-видимого-  инфо  красного-диапазона.  Это  заметно  отличает  композит  от 



графена,  который  на  графиках  представлен  черной  пунктирной  кривой. 

Прозрачность  графена,  как  хорошо  известно  из  эксперимента  и  других 

теоретических работ, имеет минимум в ультра фиалетовым -диапазоне, который 

обеспечивает 91-92% прозрачности на длине волны ~300 нм. В остальной части 

UV-,  видимого  диапазона  и  части  ИК-области  графен  отражает  92.0–99%. 

Отражение  H-волн  композитом  также  заметно  отличается  от  графена.  На 

рисунке  35  видны  многочисленные  пики  в  UV-  и  видимой  области,  котор 

отсутствуют у чистого графена. 

Поглощательная  способность  композита  приведена  также  на  рис.8,  на 

вставках. Для Е-волн снова можно видеть резкое отличие свойств композита от 



графена. Поглощение этого типа волн во всем ультра фиолетовым -видимым-

инфокрасным-диапазоне  составляет  не  более  2%.  Такое  изменение 

поглощательной способности композита по сравнению с идеальным плоским 

графеном объясняется его криволинейностью в направлении перпендикулярном 

оси  УНТ,  обусловленной  ковалентными  связями  с  трубками.

В ходе исследования были установлены следующие закономерности:

Впервые  построены  топологические  модели  двухслойного  гибридного 

композитного  материала  на  базе  графена  и  нанотрубок.  Установлено,  что 

наиболее  энергетически  выгодными  топологическими  моделями  будут 

структуры,  созданные  на  базе  нанотрубок  (10,0)  и  (12,0)  с  шагом  10  и  12 

гексагон графенового листа между трубками. Установлено, что независимо от 

типа нанотрубки зонная структура композита  не имеет энергетической щели 

между  зонами  проводимости  и  валентной,  то  есть  композит  обладает 

металлическим  типом  проводимостию.   Выявлено,  что  максимальная 

оптическая проводимость композита — в ультрафиолетовой области. Композит 

максимально прозрачен для Е-волн (98,5-99 %) в диапазоне УФ-видимый-ИК, и 

его прозрачность не зависит от диаметра трубок и расстояния между ними. Для 

H-волн  в УФ диапазоне характерны значения пропускания равные  90 — 91 % . 
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