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        Введение. В настоящее время, углеродные наноторы являются одними 

из наиболее распространенных углеродных наноматериалов, успешно 

получаемых в реальном эксперименте. Интерес к наноторам обусловлен 

широкими перспективами их использования в качестве наноразмерных 

структурных элементов в современных наноэлектромеханических системах. 

В частности, на основе наноторов предложены модели резонаторов и 

регистраторов магнитного поля.  

          Актуальность данной работы обусловлена широкими перспективами 

применения тороидальных нанообъектов в различных областях науки и 

техники. Интерес к исследованию наноторов обусловлен широкими 

перспективами их потенциального применения в различных научно-

технологических сферах. Одним из таких применений является 

использование углеродных наноторов в качестве новых форм хранения 

водорода. Данная проблема является актуальной, поскольку водород 

является источником чистой энергии и будет играть важную роль для 

снижения мирового употребления углеводородов. 

         Целью исследования являлось прогностическое моделирование 

димеризации углеродных наноторов и изучение физических свойств 

полученной структуры. 

Изучение закономерностей димеризации углеродных наноторов 

осуществлялось путем решения следующих научных задач с помощью 

методов компьютерного моделирования: 

1) Определение условий, необходимых для образование стабильного 

димера из углеродных наноторов; 

2) Выявление топологических типов углеродных наноторов, способных 

образовывать стабильный димер; 

3) Изучение электронных свойств образованного димера. 

Объектами исследования в работе являлись представители группы 



 

 

точечной симметрии D5d углеродных наноторов - С120, С340 и С460. 

Работа состоит из введения, трех глав, заключения и списка 

используемых источников. Во введении обосновывается актуальность 

работы и формулируется научная новизна. В главе «Аналитический обзор 

технологий синтеза и способов управления свойствами углеродных 

наноторов» рассматриваются особенности атомного строения и физико-

химические свойства углеродных наноторов, геометрические характеристики 

и топология новых форм углерода, тороидальных углеродных наноструктур. 

На данный момент известно несколько различных вариантов получения 

углеродных наноторов, среди которых в первую очередь выделяют способ, 

заключающийся в непосредственном выращивании кольцевой структуры, и 

способ, в котором сначала происходит выращивание углеродных нанотрубок, 

а затем последующая их модификация в наноторы. В этой же главе 

представлено описание экспериментальных методов получения углеродных 

наноторов (методы химической модификации, электроискровой метод 

модификации, метод синтеза углеродных колец с помощью 

электроискрового разряда в парах углеродсодержащего газа, метод синтеза 

углеродных наноторов электрическим разрядом в жидкости). В следующей 

главе «Методы исследования углеродных наноторов» описываются методы 

исследования для решения поставленных задач в работе: 

- Метод молекулярной динамики, для моделирования условий образования 

димера, 

-Метод сильной связи, для изучения электронной структуры димера, 

- Анализ заселённости атомных орбиталей по Малликену, для изучения 

распределения заряда по атомам структуры. 

 

 

 



 

 

В заключение обобщаются закономерности и выводы по 

результатам исследования. 

Основное содержание работы. Объектами исследования в работе 

являлись представители группы точечной симметрии D5d углеродных 

наноторов - С120, С340 и С460. 

Инструментом исследований являлся программный пакет квазар. 

В исходном состоянии наноторы располагались на расстоянии 9 Å 

далее к каждому из них прикладывалась внешняя сила величиной 2нН 

оказывающая давление на объекты 5гПа 

 

Рис. 1 Процесс образования димера. 

 

Под действием оказываемым давлением торы начинали сближаться 

друг к другу. При сближении их на расстояние 1.5Å  наблюдалось 

формирование химических связей между объектами. После чего действие 

внешней силы прекращалось. Участие в образовании химических связей 

принимали по 10 атомов с каждой стороны и эти связи образовывали 

пятиугольники, это может быть обусловлено высокой химической 

активностью этих атомов. 



 

 

 

Рис. 2 Стабильный димер (С120)
2
[10+10] 

 

Для того, чтобы оценить стабильность полученного димера было 

найдено изменение внутренней энергии, приходящейся на один атом 

рассматриваемой структуры, в процессе формирования димера. 

Внутренняя энергия рассчитывалась с помощью потенциала Бреннера. 

Согласно результатам расчёта, эта величина составила -0.04 эВ/атом, 

следовательно, в процессе формирования выделялась энергия, а значит, он 

является энергетически выгодным и может быть реализован на практике.  

Далее исследовались свойства полученного димера. Для этого было 

рассчитано распределение плотности электронных состояний. 

 

Таблица 1. Некоторые энергетические характеристики нанотора С120 и 

димера (С120)2[10+10] 

Тип объекта 
Энергетическая щель, 

эВ  

Потенциал 

ионизации, эВ 

С120 0,69 4,93 

(С120)2[10+10]  0,87 4,95 



 

 

 

Результат расчёта димера предоставлен на графике 

 

 Рис. 3 Распределение DOS для димера (С120)2[10+10] и тора С120  

 

Так же на графике приведена характеристика для отдельного тора 

С120, пунктирной линией отмечен последний заполненный энергетический 

уровень определяющий границу между валентной зоной и зоной 

проводимости. Из приведённого графика видно, что наибольшее изменение 

характеристики наблюдается в близи уровня НОМО, эта область крупно 

изображена в правом верхнем углу рисунка. Как можно увидеть у димера по 

сравнению с тором расширилась энергетическая щель, в следствии чего 



 

 

можно говорить об усилении полупроводниковых свойств димера, при этом 

потенциал ионизации остался практически неизменным. 

 

Далее для обоснования механизма образования димера из торов С120 с 

точки зрения электронного взаимодействия было рассчитано распределение 

заряда валентных электронов на атомах полученного димера с помощью 

анализа электронной заселённости по Малликену. Согласно приближению 

Малликена электронный заряд структуры распределяется по всем атомам, из 

которых она состоит, т.е речь идёт о распределении плотности по всей 

структуре. 

 

Рис.4 Распределение заряда валентных электронов на атомах димера 

(С120)2[10+10]. 

 

Из полученного распределения видно, что формирование химических 

связей, приводящих к формированию димера происходит между теми 

атомами, где наблюдается большее перераспределение электронной 

плотности. Эти атомы отмечены на рисунке цветом. Следовательно, атомы, 

участвующие в формировании связей, являются наиболее химически 

активными. 



 

 

Поскольку одним из основных применений наноторов является 

использование их для хранения водорода в работе было проведено 

исследование влияния водорода на электронные свойства димера с целью 

установления закономерностей управления его свойствами. 

В работе рассматривается ковалентное присоединение атомов водорода 

к атомам димера. Места посадки выбирались на основании данных по 

распределению заряда валентных электронов на атомах димера, а имеено 

водород присоединялся к наиболее химически активным атомам. Такими 

атомами являются атомы в вершинах пятиугольников, которые были 

образованны химическими связями, участвовавшими в формировании 

димера. Всего для посадки было выбрано 10 атомов водорода. 

 

Рис.5 Димер(С120)2[10+10] с 10 присоединёнными атомами водорода. 

 

Влияние водорода на электронные свойства димера оценивалось по 

изменению распределения электронной плотности состояний и электронно 

энергетических характеристик потенциала ионизации и энергетической 

щели. Распределение энергетической плотности состояний димера с 

присоединением атомов водорода показано на рисунке, для сравнения на нем 

приведена характеристика для димера без атомов водорода. Изменения 



 

 

происходят вблизи уровня НОМО. Эта область представлена на рисунке 

отдельно.  

 

Рис. 6  Распределение DOS для димера (С120)2[10+10] до и после 

присоединения атомов водорода. 

 

Из рисунка видно, что при добавлении атомов водорода в электронном 

спектре димера исчезает энергетическая щель, в результате чего димер 

становится проводником. Потенциал ионизации так же существенно 

меняется, а именно снижается почти на 0.7 эВ. Из этого следует, путём 

гидрирования можно управлять типом проводимости димера углеродных 

наноторов С120 и его эмиссионными способностями. 

 

 

 



 

 

Таблица 2. Некоторые энергетические характеристики димера 

(С120)2[10+10] до и после присоединения водорода 

Объект Энергетическая щель, 

эВ 

Потенциал 

ионизации, эВ 

(С120)2[10+10] 0,87 4,95 

(С120)2[10+10]_10H 0,016 4,29 

 

В ходе исследования были установлены следующие 

закономерности:  

Стабильный по энергии димер (С120)2[10+10] углеродных наноторов 

С120 образуется при сближении тороидальных объектов на расстояние 1,5Å 

под действием давления величиной 5гПа. В образовании химических связей 

принимают участие по 10 атомов от каждого тора, между которым 

наблюдается наибольшее перераспределение заряда валентных электронов. 

Для формирования димера подходят именно наноторы С120 по причине их 

особой топологии, а именно расположением пятиугольников по внутреннему 

ободу атомной сетки.  

По проводящим свойствам образованный димер (С120)2[10+10]  

можно отнести к классу широкозонных полупроводниковых материалов с 

энергетической щелью порядка 0.87 эВ. Потенциал ионизации димера по 

сравнению с углеродным нанотором С120, из которого он образован, 

практически не меняется; 

Путем гидрирования димера (С120)2[10+10]  можно управлять его 

электронно-энергетическими характеристиками. В частности, добавление 

уже 10 атомов водорода приводит к снижению потенциала ионизации димера 

на 0,66 эВ и к практически полному отсутствую энергетической щели 

спектра. Следовательно, гидрирование позволяет управлять типом 

проводимости димера и его эмиссионной способностью. 
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