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Аннотация. В представленной статье проводится теоретическое исследование
возможности взаимодействия одного из распространенных веществ в природе – угле-
кислого газа – с модифицирванными функциональными карбоксильной и аминной груп-
пами углеродной нанотрубки и бороуглеродной нанотрубки типа BC5. В статье проана-
лизированы результаты взаимодействия и проведен сравнительный анализ эффектив-
ности сорбционного взаимодействия наносистемы с молекулой углекислого газа. Даны
рекомендации дальнейшего использования результатов в качестве основы для созда-
ния высокочувствительного сенсорного устройства нового поколения для выявления
микроколичеств веществ.

Ключевые слова: нанотрубки, сенсорные устройства, молекула углекислого газа,
сорбционное взаимодействие, модификация.

Введение

Одной из современных проблем разви-
тия технологий является проблема энерго-
сбережения и энергоэффективности новых
производств и используемого оборудования.
Как правило, высокотехнологичное оборудо-
вание потребляет большое количество элек-
троэнергии, что ведет к различным ресурс-
ным затратам. В числе таких важных уст-
ройств присутствуют и одни из наиболее во-
стребованных в настоящее время сенсор-
ные устройства различного типа, которые
используются для обнаружения и идентифи-
кации веществ в различных средах. Они
могут применяться для обеспечения эколо-
гического мониторинга, для контроля загряз-
ненности воды и воздуха, определение ис-
точников промышленных выбросов и для
других целей.

Одной из подобных и важных областей
применения сенсорных устройств – это об-
ласть контроля загрязнения воздуха в поме-
щениях. Помимо жилых и производствен-
ных помещений особенно актуальным будет
являться контроль и поддержание чистоты
воздуха в медицинских учреждениях, пала-
тах интенсивной терапии, боксах для ново-
рожденных, а также для поддержания усло-
вий в лабораториях для проведения иссле-
дований. В настоящее время для выполне-
ния названных задач во всех областях ис-
пользуется довольно энергозатратное обо-
рудование (различные газоанализаторы,
спектральные приборы и т. п.). Поэтому
необходим поиск новых решений и создание
новых недорогих универсальных сенсорных
устройств, энергоэффективность которых

будет обеспечиваться применением принци-
пиально новых материалов, в том числе, в
качестве сенсорных датчиков.

Исследования, посвященные использова-
нию углеродных нанотрубок (УНТ) в качестве
датчика для определения различных газов,
достаточно обширны [4; 5; 6; 7; 9; 10]. Одна-
ко ещё не была рассмотрена возможность ис-
пользования гранично-модифицированных
функциональными группами УНТ для иден-
тификации молекул газов.

Ранее были проведены исследования,
посвященные сорбционному и сенсорному
взаимодействия модифицированных нанос-
труктур на основе углерода в отношении ато-
мов и ионов щелочных металлов [1; 2; 3; 11].
Эти исследования доказали наличие высо-
кой чувствительности наносистем к микро-
количествам веществ. Они могут создавать
предпосылки к расширению типов детекти-
рующих систем и видов определяемых ве-
ществ. Подобные теоретические исследо-
вания ранее не выполнялись, что определя-
ет актуальность материала, представленно-
го в статье.

Результаты и обсуждение

Проведенные ранее исследования, по-
священные граничному модифицированию
углеродной нанотрубки аминной группой, по-
казали образование стабильного химическо-
го комплекса [8]. Для изучения сорбционного
взаимодействия молекулы углекислого газа с
комплексом «углеродая нанотрубка – амин-
ная группа» было выполнено моделирование
процесса присоединения путем пошагового
приближения исследуемой молекулы к крае-
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вого атому функциональной группы (рис. 1).
По результатам исследования были построе-
ны кривые, показывающие общую картину вза-
имодействия (рис. 2). Анализ результатов по-
казал, что присоеднинение молекулы происхо-
дит безбарьерно. Установленное расстояние
взаимодействия 2 Е и энергия взаимодействия
1,59 eV доказывает наличие слабого вандер-
ваальсового взаимодействия. Такой тип взаи-
модействия обеспечит возможность много-
кратного использования подобного сенсорного
устройства без его разрушения или изменения
его свойств, что могло бы произойти в случае
образования химической связи между наноси-
стемой и исследуемым веществом.

Заключение

Несмотря на высокую популярность ис-
следований в области сенсорных свойств на-
нотрубок, ранее не было приведено теорети-
ческих обоснований, подтвержденных компь-
терными расчетами электронно-энергетичес-

ких характеристик сорбционной и сенсорной
активности нанотубулярных материалов, вклю-
чающих компьютерное моделирование взаимо-
действия между модифицированной углерож-
дной нанотрубкой и молекулами газов (в том
числе углекислого газа). Также стоящая до-
вольно остро проблема оценки качества воз-
духа и помещениях, позволяет судить об акту-
альности данных исследований.

Выполненные исследования доказывают
реализацию слабого физического сорбционно-
го взаимодействия между наносистемой, со-
стоящей из углеродной нантрубки, гранично-
модифицированной аминной группой, и моле-
кулой углекислого газа. Это позволяет гово-
рить о возможном сенсорном взаимодействии,
которое позволит использовать подобный ком-
плекс для обнаружения микроколичества ве-
щества – углекислого газа. На основе этого
можно сделать вывод, что модифицированные
углеродные нанотрубки могут являться эле-
ментами датчиков для определения качества
воздуха в помещении, выступать в качестве

 

Рис. 1. Модель модифицированной аминной группой углеродной нанотрубки
при взаимодействии с молекулой углекислого газа

Рис. 2. Энергетическая кривая взаимодействия системы УНТ-аминная группа с молекулой CO2
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зондов кантиливеров атомно-силовых микро-
скопов и других устройств.
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Abstract. The article presents a theoretical study of the possibility of interaction of one
of the most common substances in nature – carbon dioxide – with modified functional carboxyl
and amine groups of carbon nanotubes and borocarbon nanotubes of the BC5 type. The
article analyzes the results of the interaction and provides a comparative analysis of the
efficiency of the sorption interaction of a nanosystem with a carbon dioxide molecule. The
performed studies prove the implementation of a weak physical sorption interaction between
a nanosystem consisting of a carbon nanotube, a boundary-modified amine group, and a carbon
dioxide molecule. This allows us talking about a possible sensory interaction that will allow
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using such a complex to detect a micro amount of a substance-carbon dioxide. Based on this,
it can be concluded that modified carbon nanotubes can be elements of sensors for determining
the quality of indoor air, act as probes for cantilevers of atomic force microscopes and other
devices. Recommendations are given for further use of the results as a basis for creating a
highly sensitive new-generation sensor device for detecting micro-quantities of substances.

Key words: nanotubes, sensor devices, carbon dioxide molecule, sorption interaction,
modification.


