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Аннотация. Показано, что объединяя углеродные нанотрубки с фуллеренами,
можно получать различные системы, которые можно применять в качестве элементов
механических наноустройств. Рассмотрены механизмы процессов, приводящих к со-
зданию таких систем.

Ключевые слова: углеродные нанотрубки, фуллерены, наномеханические комп-
лексы, адсорбционные комплексы, множественная адсорбция.

Введение

Во всевозможных областях науки и тех-
ники на протяжении последних лет главны-
ми являются объекты нанометрового мас-
штаба. Это фуллерены, углеродные нанот-
рубки, нанокомпозиты, тонкопленочные мно-
гослойные структуры и т. д. [7–12]. Форми-
рующиеся из этих частиц или кластеров на-
ноструктурированные твердые тела привле-
кают внимание исследователей ввиду воз-
можности их применения в самых разнооб-
разных областях: от науки и до промышлен-
ности. Предрасположенность углерода обра-
зовывать поверхностные структуры прояв-
ляется в новых его формах – фуллеренах и
нанотрубках. Это структуры, которые обла-
дают уникальнымикак физическими, так и
химическими свойствами. Простейшая угле-
родная нанотрубка состоит из одиночного
листа атомов углерода, названная графеном,
который свернут в трубчатую форму. Диа-
метр нанотрубок находится в диапазоне не-
скольких нанометров, а их длины обычно со-
ставляют несколько микрометров. Уникаль-
ные свойства углеродных нанотрубок позво-
ляют их использование в качестве электрон-
ных эмиттеров с высокой плотностью тока,
высокопроводящих электрических проводов,
зондов сканирующих микроскопов, молеку-
лярных сит, газовых адсорбентов, элементов
сенсорных устройств и т. д. Эти возможные
применения играют важную роль в нанотех-
нологии и в настоящее время исследуются
во всем мире.

Фуллерены представляют собой по суще-
ству закрытые полые клетки, состоящие из ато-
мов углерода [10]. Наиболее распространенным
фуллереном является Buckminsterfullerene С60,
состоящий из 60 атомов углерода, который
принимает форму футбольного мяча. Но в
настоящее время открыты, исследованы и
получают фуллерены, состоящие из различ-

ного числа атомов углерода, например, С70,
С28 и т. п. В числе таких фуллеренов находит-
ся и фуллерен, состоящий из 20 атомов С [1].
Фуллерен С20 – это по сути молекула с доде-
каэдрической структурой клетки, которая яв-
ляется самой маленькой из семейства фулле-
ренов. Фуллерен С20 должен быть сильно не-
стабильным и его упоминают в научных тру-
дах как «нетрадиционный фуллерен». Неуди-
вительно, что синтез наименьшего фуллерена
намного сложнее, чем у C60. Изогнутый фул-
лерен C20 настолько реактивен, что его нельзя
получить в процессе конденсации углерода или
кластерного отжига. Две исследовательские
группы (Ван и др. 2001, Икбал и др. 2003) со-
общили о синтезе твердых фаз C20. Они при-
меняли облучение ионным пучком с получе-
нием плотноупакованной гексагональной ре-
шетки и получали кристалл, состоящий из
молекул C20H20 с шагом решетки 4,6 Å. При-
меняя ультрафиолетовую лазерную абляцию
на никелевой подложке на выходе получили
гранецентрированный кубик с ГЦК решеткой
с 22 атомами углерода на элементарную ячей-
ку, в котором С20 были связаны мостиковыми
атомами углерода в тетраэдрических местах.
Также сообщалось об устойчивости цепочек
из фуллеренов С20 [2; 3].

Объединяя УНТ с фуллеренами можно
получать различные системы, которые мож-
но применять в качестве элементов механи-
ческих наноустройств [4; 5]. Но необходимо
выяснить механизмы процессов, приводящих
к созданию таких систем. Поэтому в данной
работепредставлены результаты теоретичес-
кого исследования взаимодействия углерод-
ной нанотрубки с фуллереном С20. До настоя-
щего времени подобные теоретические иссле-
дования проведены не для всех возможных
комбинаций «УНТ + фуллерен Сn», в том чис-
ле, не рассмотрен вариант молекулы фулле-
рена, включающей 20 атомов углерода. Имен-
но это определяет новизну данной работы.
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Были определены основные закономерности
строения, механизмов образования, энергети-
ческих характеристик и электронных свойств
комплексов взаимодействующих углеродных
нанотрубок и молекул фуллерена С20. Теоре-
тические исследования выполнены с исполь-
зованием модели молекулярного кластера и
расчетной полуэмпирической квантовохими-
ческой схемы MNDO [6].

1. Адсорбция фуллерена С20
на внешней поверхности
углеродной нанотрубки

В качестве объекта исследования была
выбрана углеродная нанотрубка типа «arm-
char» (8,8). Кластер состоял из шести слоев
углеродных гексагонов вдоль оси нанотруб-
ки, а оборванные связи на границе кластера
замыкались псевдоатомами водорода. Рас-
смотрены два варианта ориентации адсорби-
рующейся молекулы фуллерена на поверхно-
сти углеродного тубулена: 1) над атомом уг-
лерода, 2) над центром вакансонного дефек-
та поверхности нанотрубки (V-дефекта).

В первом случае фуллерен присоединял-
ся к поверхностному атому углерода, находя-
щемуся примерно в середине кластера труб-
ки, что позволило исключить влияние краевых
эффектов. Процесс адсорбции моделировал-
ся пошаговым приближением фуллерена к
атому углерода вдоль перпендикуляра к по-
верхности, проведенного через выбранный

атом С и центр фуллерена (рис. 1). Геометрия
системы оптимизировалась на каждом шаге.
Выполненные расчеты позволили построить
профиль поверхности потенциальной энергии
процесса адсорбции (рис. 2, а). Анализ энер-
гетической кривой установил, что молекула
фуллерена адсорбируется на поверхности уг-
леродного тубулена, что подтверждается на-
личием минимума на кривой, иллюстрирую-
щего факт образования химической связи
между фуллереном и атомом углерода повер-
хности. Реализуется так называемая хими-
ческая адсорбция. Анализ результатов опти-
мизации геометрии системы обнаружил, что
в процессе приближения фуллерена к поверх-
ности трубки атакуемые поверхностные цен-
тры сначала углубляются примерно на 0,15 Å
внутрь УНТ, при этом соседние атомы тоже
незначительно опускаются. Затем в окрест-
ности точки Ra (расстояние адсорбции) ато-
мы трубки приподнимаются над поверхнос-
тью тубулена и на расстоянии около 1,5 Å об-
разуется химическая связь между атомами
молекулы фуллерена и атомами трубки, пос-
ле чего атомы углерода поверхности трубки
возвращаются в свое исходное положение. Та-
ким образом, в конечном варианте процесса
адсорбции фуллерена к деформации поверх-
ности углеродного нанотубуленане происходит.
Однако для реализации процесса адсорбции
молекулы С20 на углеродном тубулене фулле-
рену необходимо преодолеть энергетический
барьер высотой Еа = 0,47 эВ, отождествляе-

Рис. 1. Модель ориентации молекулы фуллерена С20 над молекулярным кластером
однослойной углеродной нанотрубки типа (8,8)
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мый с энергией активации. Энергия актива-
ции вычислялась как разность между полной
энергией E(R) системы «УНТ+ С20» на соот-
ветствующем расстоянии Rа и суммой полных
энергий невзаимодействующих молекулы фул-
лерена и углеродного нанотубулена (то есть
на расстоянии R = ):

Ea = Etub+C20 
– (Etub + EC20

).

Реализация процесса адсорбции фуллере-
на над центром вакансионного дефекта повер-
хности нанотрубки моделировалась пошаго-
вым приближением С20 к центру вакансии, об-
разованной удалением атома углерода с повер-
хности УНТ. Выполненные расчеты позволи-
ли построить профили потенциальной энергии
процесса. На энергетической кривой, описыва-
ющей взаимодействие молекулы фуллерена с
нанотрубкой, содержащей V-дефект, отсутству-
ет энергетический минимум, что свидетель-
ствует о невозможности адсорбции фуллерена
над центром вакансии на поверхности нанот-
рубки. Анализ геометрии адсорбционного ком-
плекса второго варианта расположения С20 от-
носительно поверхности УНТ обнаружил, что
при уменьшении расстояния между трубкой и
фуллереном происходит разрушение молекулы
С20 (рис. 2, б), в отличие от варианта 1 распо-

ложения фуллерена над атомом углерода по-
верхности нанотрубки (рис. 2, а).

2. Множественная адсорбция
фуллеренов С20

на внешней поверхности
углеродной нанотрубки

Далее был рассмотрен процесс множе-
ственной адсорбции молекул С20 на внешней
поверхности углеродного тубулена. Данный про-
цесс осуществлялся последовательным присо-
единением второго и последующих фуллеренов
к адсорбционному комплексу «УНТ+С20»
(рис. 3). Таким способом удалось присоединить
на выбранный молекулярный кластер нанотруб-
ки 4 молекулы С20 (рис. 4). Дальнейшее увели-
чение числа присоединяющихся фуллеренов
приводило к разрушению трубки. Построенные
профили потенциальной энергии процессов пос-
ледовательного насыщения поверхности нанот-
рубки фуллеренами качественно подобны. Для
образования связи фуллерену необходимо пре-
одолеть небольшой потенциальный барьер, а
затем он образует химическую связь с атома-
ми углерода трубки. Средняя длина связи С-С
составляет 1,44 Å. Основные энергетические
характеристики данного процесса представле-
ны в таблице.

                                        а б

Рис. 2. Адсорбционные комплексы при взаимодействии молекулы фуллерена С20
с однослойной углеродной нанотрубкой:

а – фуллерен расположен над атомом углерода; б – фуллерен расположен над центром вакансии
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Рис. 3. Модель присоединения второй молекулы фуллерена С20 к адсорбционному комплексу «УНТ + С20»

Рис. 4. Модель присоединения четырех молекул С20 к внешней поверхности углеродного тубулена

Основные энергетические характеристики процесса адсорбции
и адсорбционного комплекса «УНТ + nС20»

(Еа – энергия активации; Еg – ширина запрещенной зоны; Есв – энергия связи)
Адсорбционный комплекс Еа, эВ ΔЕg, эВ Есв, эВ 

УНТ + С20 0,43 5,5 7,38 
УНТ + 2С20 0,48 5,69 7,03 
УНТ + 3С20 1,07 6,03 6,98 
УНТ + 4С20 1,10 6,47 6,64 
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Заключение

В результате выполненных теоретичес-
ких исследований была доказана возможность
адсорбции молекулы фуллерена на поверхно-
сти однослойной углеродной нанотрубки в слу-
чае расположения С20 над атомом углерода
УНТ. Адсорбция фуллерена на поверхность с
вакансионным дефектом приводит к разруше-
нию молекулы. Увеличение количества моле-
кул фуллерена, адсорбирующихся на внешней
поверхности УНТ типа «arm-char» (8,8), при-
водит к уменьшению энергии связи системы
и к увеличению ширины запрещенной зоны.
Построенные системы с несколькими адсор-
бированными молекулами фуллеренов могут
служить элементами механических наноуст-
ройств – аналогами шестеренок для червяч-
ной передачи в наномеханизмах.
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Abstract. In various fields of science and technology in recent years, the main objects
are nanometer-scale objects. These are fullerenes, carbon nanotubes, nanocomposites, thin-
film multi-layer structures, etc. Nanostructured solids formed from these particles or clusters
attract the attention of researchers because they can be used in a wide variety of fields: from
science to industry.
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The predisposition of carbon to form surface structures is manifested in its new forms –
fullerenes and nanotubes. These are structures that have unique physical and chemical
properties. The simplest carbon nanotube consists of a single sheet of carbon atoms called
graphene, which is rolled into a tubular shape. The diameter of nanotubes is in the range of
several nanometers, and their lengths are usually several micrometers.

By combining carbon nanotubes with fullerenes, various systems can be obtained that
can be used as elements of mechanical nanodevices. However, it is necessary to find out the
mechanisms of the processes that lead to the creation of such systems. Therefore, this paper
presents the results of the theoretical study of the interaction of carbon nanotubes with C20
fullerene. The main regularities of the structure, formation mechanisms, energy characteristics
and electronic properties of the complexes of interacting carbon nanotubes and fullerene C20
molecules have been determined. Theoretical studies were performed using the molecular
cluster model and the calculated semi-empirical quantum chemical scheme MNDO.

Key words: carbon nanotubes, fullerenes, nanomechanical complexes, adsorption
complexes, multiple adsorption.


