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Аннотация. Проведены исследования адсорбционных свойств углеродных на-
нотрубок по отношению к неорганическим молекулам. Выполнены теоретические кван-
тово-химические расчеты взаимодействия наиболее распространенных примесных
молекул в воде с углеродными нанотрубками. Построены профили поверхности потен-
циальной энергии взаимодействия молекул (солей кальция, магния и натрия) с поверх-
ностью углеродной нанотрубки. Показано положительное влияние углеродных наност-
руктур на процесс очистки воды от неорганических примесей.

Ключевые слова: сорбция, углеродные нанотрубки, квантово-механические рас-
четы, очистка воды, неорганические примеси, соли магния, соли кальция, соли натрия.

Известно, что углеродные нанотрубки
имеют уникальные сорбционные характери-
стики [8]. Это связано в первую очередь с
очень высокой удельной поверхностью, при-
сущей данным структурам. Поверхность
углеродной нанотрубки (кроме того, что име-
ет уникальные сорбционные свойства) обла-
дает большим количеством двойных угле-
родных связей. Наличие последних дает воз-
можность к взаимодействию с разнообраз-
ными молекулярными комплексами, улучша-
ющими сорбционную способность УНТ. Это
позволяет применять их в качестве сорбен-
тов для очистки вод от вредных примесей,
так как употребление воды с несоответству-
ющим нормам солевым составом может спо-
собствовать развитию различных заболева-
ний. Помимо этого, от использования жест-
кой воды может сломаться потребляющая
воду бытовая техника [1].

Проведя анализ современных фильтров
для очистки воды, можно заметить общий
недостаток – они очищают воду только от
определенного типа загрязнений. Для дости-
жения наилучшего результата нужно провес-
ти многоступенчатую процедуру с помощью
разных видов фильтров, что очень ресурсо-
емко и занимает довольно много времени.
Углеродные наноматериалы позволят решить
данную проблему.

Они могут быть использованы в каче-
стве фильтров, причем так же, как в случае
адсорбции, свойства фильтров могут быть на-
правленно изменены присоединением различ-
ных функциональных групп. Гидрофобная при-
рода углеродных нанотрубок определяет их
слабое взаимодействие с молекулами воды,
создавая условия для ее свободного проте-
кания. Известны попытки анализа использо-
вания углеродных нанотруб в качестве филь-

тров для очистки водно-этанольных смесей
от токсичных примесей [3], а также – иссле-
дования по очистке воды от патогенных мик-
роорганизмов (простейших, бактерий, виру-
сов) [7] и органофосфорных пестицидов из
водных образцов [6].

Выполнены теоретические расчеты
некоторых неорганических примесных мо-
лекул, содержащихся в воде, методом DFT.
Для анализа были выбраны наиболее распро-
страненные неорганические вещества, кото-
рые чаще других встречаются в питьевой
воде [2; 4; 5]:

– хлорид кальция CaCl2, хлорид магния
MgCl2 , хлорид натрия NaCl;

– карбонат кальция CaCO3, карбонат
магния MgCO3;

– сульфат кальция CaSO4, сульфат маг-
ния MgSO4.

Исследованы процессы адсорбционного
взаимодействия выбранных неорганических
примесных молекул к поверхности однослой-
ных углеродных нанотрубок типа (6,6). Полу-
ченные расчеты показали, что данный ради-
ус кривизны углеродных наноструктур обес-
печивает возможность активного адсорбци-
онного взаимодействия с неорганическими
молекулами за счет одноцентрового перпен-
дикулярного взаимодействия, позволяющего
реализовывать множественную адсорбцию.
Данное свойство позволяет делать выводы о
том, способна ли УНТ эффективно очистить
воду от вредных примесей.

Процесс адсорбции моделировался по-
шаговым (равным 0,1 Å) приближением не-
органических молекул к поверхностному ато-
му углерода нанотрубки. Геометрическая
структура системы оптимизировались на
каждом шаге, после чего были построены
энергетические кривые системы полученных
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комплексов. После анализа энергетических
кривых установлены геометрические и энер-
гетические особенности адсорбционного вза-
имодействия.

Некоторые модели адсорбционного вза-
имодействия углеродной нанотрубки с неор-
ганическими молекулами представлены на
рисунке 1.

Рассчитаны энергетические кривые вза-
имодействия при оптимизации поверхности
нанотрубки (рис. 2–8). Основные геометри-
ческие и энергетические параметры адсорб-
ции приведены в таблице.

Установлено, что адсорбция реализует-
ся для всех случаев взаимодействия углерод-
ной нанотрубки с неорганическими молекула-
ми. Это иллюстрируется наличием миниму-
мов на кривых, находящихся в области отри-
цательных значений.

Таким образом, выполненные квантово-
химические расчеты доказали факт адсорбци-
онного взаимодействия углеродной нанотрубки
с неорганическими примесными молекулами
воды. Углеродные нанотрубки могут использо-
ваться в качестве фильтров для очистки воды
от примесных неорганических веществ.

   
а                                                                                   б 

Рис. 1. Модели адсорбционного взаимодействия УНТ с неорганическими молекулами:
а – с карбонатом кальция CaCO3; б – с карбонатом магния MgCO3
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Рис. 2. Энергетическая кривая взаимодействия системы «УНТ – CaCl2»
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Рис. 3. Энергетическая кривая взаимодействия системы «УНТ – CaCO3»
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Рис. 4. Энергетическая кривая взаимодействия системы «УНТ – CaSO4»
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Рис. 5. Энергетическая кривая взаимодействия системы «УНТ – MgCl2»
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Рис. 6. Энергетическая кривая взаимодействия системы «УНТ – MgCO3»
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Рис. 7. Энергетическая кривая взаимодействия системы «УНТ – MgSO4»
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Основные параметры адсорбционного взаимодействия углеродной нанотрубки (6,6)
с неорганическими примесными молекулами воды

Примесные молекулы r, ?  Eад, еV 

CaCl2  3,0 – 2,43 
CaCO3 2,6 – 1,29 
CaSO4 2,6 – 1,08 
MgCl2 3,1 – 0,29 

MgCO3 2,2 – 1,4 
MgSO4 2,2 – 1,62 
NaCl 2,4 – 0,92 

r, A º 
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Abstract. Studies of adsorption properties of carbon nanotubes with respect to inorganic
molecules have been carried out. Theoretical quantum-chemical calculations of the interaction
of the most common impurity molecules in water with carbon nanotubes were made. Analysis
of modern water purification filters shows the general disadvantage of all modern filters –
they clean water only from a certain type of pollution. In order to clean water from a wide
range of different pollutants, it is necessary to carry out multistage purification, with different
types of filters, which is very resource intensive, and takes quite a long time. Using carbon
nanomaterials as filters will solve this problem. For the study, the most common inorganic
substances were chosen, which are most often found in drinking water: calcium chloride
CaCl2, magnesium chloride MgCl2, sodium chloride NaCl, calcium carbonate CaCO3,
magnesium carbonate MgCO3, calcium sulfate CaSO4, magnesium sulfate MgSO4. Processes
of adsorption interaction of selected inorganic impurity molecules to the surface of single-
layer carbon nanotubes of type (6,6) were investigated. Surface profiles of potential energy of
interaction of molecules (calcium, magnesium and sodium salts) with surface of carbon nanotube
are constructed. The positive effect of carbon nanostructures on the process of water purification
from inorganic impurities is shown, meaning the possibility of using CNT as a filter for water
purification.

Key words: sorption, carbon nanotubes, quantum-mechanical calculations, water
purification, inorganic impurities, magnesium salts, calcium salts, sodium salts.


