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Целью данной работы является

определение оптимальной топологии

комплекса графен+УНТ с помощью

эмпирического метода Бреннора, а

также исследование электронные

свойства композита при увеличении

размеров и количества графеновых

наночастиц с помощью метода

сильной связи.



Комплекс Комплекс УНТ+графеноваяУНТ+графеновая наночатицананочатица

полученный в процессе окисления в полученный в процессе окисления в 

KMnO4/H2SO4 при температуре 65 KMnO4/H2SO4 при температуре 65 °° C  C  [1][1]

[1]Li Y., Zhou W., Wang H., Xie L., Liang Y., Wei F., Idrobo J. C.,

Pennycook S.J., Dai H. An oxygen reduction electrocatalyst based on

carbon nanotube–graphene complexes// Nature Nanotechnology. 2012.

V. 7. P. 394–400.



РисРис..11.. ГеометрическоеГеометрическое моделированиемоделирование

комплексакомплекса углероднаяуглеродная нанотрубкананотрубка ++ графенграфен:: а)а)

ууглероднаяглеродная нанотрубкананотрубка диаметромдиаметром 11..3535 нмнм;; б)б)

графеноваяграфеновая наночастицананочастица ширинойшириной 00..7474 нмнм ии

длинойдлиной 00..77 нмнм

а)

б)



РисРис..22.. КомпозитКомпозит графеноваяграфеновая наночастицананочастица +УНТ,+УНТ,

основанныйоснованный нана трубкетрубке диаметромдиаметром 22..3737 нмнм ии

длинойдлиной 44 нмнм ии графеновойграфеновой наночастиценаночастице (ГНЧ)(ГНЧ)

ширинойшириной 11..988988нмнм ии длинойдлиной 44..428428нмнм

Композит ГНЧ+УНТ, основанный на трубке Композит ГНЧ+УНТ, основанный на трубке 

диаметром 2.37 нм и ГНЧ шириной 0.742 нм и диаметром 2.37 нм и ГНЧ шириной 0.742 нм и 

длиной 0.7 нмдлиной 0.7 нм



ГНЧ шириной 2 нм

и длиной 4 нм

ГНЧ шириной

0.742 нм и

длиной 0.7 нм

Диаметр

трубки, нм

Энтальпия, эВ Энтальпия, эВ

1.09 34.59 90.85

1.35 32.49 47.28

2.25 35.99 18.32

2.37 34.99 80.80

Таблица 1. Значения энтальпии коплекса в 

зависимости от параметров нанотрубки



РисРис..44.. КомпозитКомпозит наностручокнаностручок ++ ГНЧ,ГНЧ, основанныйоснованный

нана нанотрубкенанотрубке диаметромдиаметром ~~11,,44 нмнм ии длинойдлиной 66,,1313 нмнм

ии ГНЧГНЧ ширинойшириной ((amchairamchair)) 00,,77 нмнм ии изменяющейсяизменяющейся

длинойдлиной ((zigzagzigzag)) отот 00,,77 нмнм додо 11,,7272 нмнм



Таблица 2. Энтальпия реакции комплекса Таблица 2. Энтальпия реакции комплекса 

с шириной с шириной наночастицынаночастицы 0,7 нм0,7 нм

Zigzag длина,нм энтальпия,эВ

0,73 -5,63

0,98 -5,62

1,23 -6,31

1,47 -16,69

1,72 -18,60

1,96 -19,62

2,21 -21,58

2,46 -23,72

2,70 -25,28

2,95 -27,58



РисРис..55.. ПриПри взаимодействиивзаимодействии наностручкананостручка сс двумядвумя ии сс

тремятремя ГНЧГНЧ ширинойшириной ((armchairarmchair)) 00,,77 нмнм ии длинойдлиной

((zigzagzigzag)) 11,,44 нмнм структураструктура сохраняетсохраняет стабильность,стабильность, аа

припри увеличенииувеличении длиныдлины ((zigzagzigzag)) ГНЧГНЧ додо11,,77 нмнм

стабильностьстабильность композитовкомпозитов ((наностручокнаностручок ++22ГНЧГНЧ ии

наностручок+наностручок+33ГНЧ)ГНЧ) теряетсятеряется ии энтальпияэнтальпия

становитсястановится положительнойположительной



РисРис.. 66.. ПотенциалПотенциал ионизацииионизации полойполой

нанотрубкинанотрубки ии наностручкананостручка безбез ГНЧГНЧ нана 00..55%%

вышевыше чемчем уу наностручковнаностручков сс ГНЧГНЧ



• При взаимодействии наностручка с ГНЧ 

от 1 до 4 и шириной (armchair) 0,7 нм и 

длиной (zigzag) 1,4 нм потенциал 

ионизации не изменяется и составляет 

~6,13эВ



ВыводыВыводы
 При химическом взаимодействии стабильный

комплекс образуется между наностручком и
углеродной наночастицей, т.е. происходит
выделение энергии (энтальпия отрицательная).

 Наностручок с двумя и тремя ГНЧ шириной
(armchair) 0,7 нм и длиной (zigzag) 1,4 нм сохраняет
стабильность, а при увеличении стороны zigzag
ГНЧ стабильность композита теряется. Показано,
что при взаимодействии нанотрубки с ГНЧ от 1 до
4 потенциал ионизации не изменяется и составляет
~6,13эВ.

 Установлено, что потенциал ионизации композита
наностручок+ГНТ уменьшается на 0.5 % по
сравнению с потенциал ионизацией полой
нанотрубки, когда размеры ГНЧ становятся
соизмеримы с длиной нанотрубки.


