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Использование композитов с металлической матрицей, состоящих из раз-

личных комбинаций металлов, стало широко распространенным в различных 
видах промышленности [1]. Это объясняется наличием у данных материалов 
свойств, демонстрирующих их преимущество перед базовыми материалами [1, 2]. 

При этом современные тенденции по дальнейшей миниатюризации создают 
новый вызов перед промышленностью. Он заключен в улучшении нынешних 
свойств объектов с учетом их значительно меньших размеров [2]. 

Применение функционализированных нанотрубок призвано решить данную 
проблему за счет их различных улучшенных свойств [3–5]. 

Чтобы определить влияние атомов Pt и Au на проводящие свойства углерод-
ной нанотрубки (УНТ) после функционализации, а также для достижения 
наибольшей точности при выявлении их месторасположения относительно 
поверхности УНТ, было создано три модели для каждого из анализируемых 
атомов (рис. 1).  
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Рис. 1. Модель УНТ с присоединенным атомом платины: а – над атомом C;  
б – над центром связи C-C; в – над центром гексагона УНТ 
 

Для получения исчерпывающего объема данных моделирование хода 
взаимодействия УНТ с атомами Pt и Au проходило с шагом в 0,01 нм к каждому 
из адсорбционных центров (см. рис. 1). Приближались данные атомы перпен-
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дикулярно к продольной оси УНТ, при этом каждый шаг сопровождался 
расчетом потенциальной энергии полученной системы. 

Проведенное исследование позволило установить наиболее вероятное,  
с энергетической точки зрения, месторасположение атомов Pt и Au на 
поверхности УНТ при ее функционализации. Им является расположение атомов 
благородных металлов над центром связи C-C поверхности УНТ (см. рис. 1, б). 
Оно было определено по наилучшей энергии взаимодействия из всех ана-
лизируемых систем.  

Величина запрещенной зоны (ШЗЗ) представляет собой разность энергий 
верхней заполненной и нижней вакантной орбиталей. С помощью ШЗЗ опре-
деляются проводящие свойства материалов, включая различные наноструктуры. 
Для ее вычисления используется следующая формула: 

 
ΔEg = ELUMO – EHOMO.     (1) 

 
ШЗЗ у УНТ типа (6.0) без каких-либо модификаций составляет 0,69 эВ. При 

присоединении к «чистой» УНТ атомов Pt и Au наблюдается ее уменьшение,  
в случае Pt – до 0,62 эВ, в случае Au – до 0,59 эВ. 

Заключение. Выполненные квантово-химические расчеты позволили 
установить следующее.  

1. С точки зрения стабильности конфигурации наиболее оптимальным 
положением атомов платины и золота относительно поверхности УНТ является 
их нахождение над центром углеродной связи. 

2. При присоединении данных атомов благородных металлов к центру 
углеродной связи УНТ происходит уменьшение ширины запрещенной зоны, что 
свидетельствует об улучшении проводящих свойств полученных систем. 
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