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Методами молекулярной динамики (ReaxFF, LAMMPS) проведены модельные экспери-
менты по взаимодействию атомов азота с поверхностью углеродной нанотрубки. В ра-
боте построены двухслойные углеродные нанотрубки хиральностью (5.5) и (10.10), диа-
метром 0.678−1.357 нм и (8.0) и (17.0) диаметром 0.627−1.332 нм, длиной 2.229 нм. 
Показано, что процесс адсорбции преобладает в диапазоне энергий атомов азота    
0.94−15 эВ, а процесс инкапсуляции – в диапазоне 16−18 эВ. Установлено, что характер 
происходящих процессов зависит как от энергии взаимодействующих атомов азота. 

Ключевые слова: aдсорбция, моделирование, углеродная нанотрубка, диаметр нанотрубки, 
хиральность, длина нанотрубки. 

Model experiments on the scattering of nitrogen atoms by the surface of a carbon nanotube    
were carried out using molecular dynamics methods (ReaxFF, LAMMPS). In this work, a two-
layer carbon nanotubes with chirality (5.5) and (10.10) with a diameter of 0.678–1.357 nm and 
chirality (8.0) and (17.0) with a diameter of 0.627–1.332 nm and a length of 2.229 nm have 
been constructed. It is shown that the adsorption process prevails in the energy range of nitro-
gen atoms 0.94–15 eV, while the encapsulation process prevails in the range 16–18 eV. It has 
been established that the nature of the occurring processes depends both on the energy of the 
interacting nitrogen atoms with the nanotube. 

Keywords: adsorption, modeling, carbon nanotube, nanotube diameter, chirality, nanotube length. 
 

I. Введение 

Одной из наиболее актуальных в настоящее 
время областей нанотехнологии является исследо-
вание углеродных наноструктур [1-2]. Углерод-
ные нанотрубки (УНТ), обладающие разнообраз-
ными электрическими, оптическими, эмиссион-
ными и другими свойствами, представляют как 
фундаментальный, так и прикладной интерес [3]. 
Одним из геометрических параметров УНТ 
является вектор хиральности с индексами n, m [4].  

Любую однослойную углеродную нано-
трубку, развернутую в лист, можно представить 
как пример поверхности графена (правильная гек-
сагональная сетка, состоящая из атомов углерода) 
с заданной парой чисел n, m − индексов хирально-

сти, координат хирального вектора Ch  в криво-
линейной системе координат (рис. 1). Окружность 
ОСУНТ определяется ее хиральным вектором Ch  

1 2Ch na ma= + ,  

где 1a  и 2a  − единичные векторы решетки графе-
на. 

Каждая ОСУНТ представляет собой цилиндр, 
свернутый из графена по хиральному вектору 
(rolling vector). Индексы хиральности указывают 
координаты шестиугольника, который в результа-
те сворачивания плоскости должен совпасть с 
шестиугольником, находящимся в начале коорди-
нат. Индексы хиральности однозначно опделяют 
диаметр нанотрубки: 
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2 2 03dD m n nm= + +
π

,  

где d0 = 0.142 нм − расстояние между соседними 
атомами углерода в графитовой плоскости. 

Экспериментально получено множество 
структур на основе УНТ: однослойные (ОСУНТ) 
разных диаметров, двуслойные и многослойные 
(ДСУНТ, МСУНТ) [5-8]. 

Двуслойные углеродные нанотрубки 
(ДСУНТ) представляют собой относительно но-
вый класс углеродных наноструктур. ДСУНТ 
состоит из двух эквивалентных концентрических 
углеродных нанотрубок с межстенным расстоя-
нием 0.33–0.42 нм [9]. Эта структура с двойными 
стенками делает ДСУНТ простейшей системой 
для изучения влияния межстенной связи на 
физические свойства углеродных нанотрубок. По 
сравнению с однослойными углеродными нано-
трубками ДСУНТ обладают более высокой 
механической прочностью и термической 
стабильностью, а также обладают интересными 
электронными и оптическими свойствами [6]. 

 
Рисунок 1. Индексы хиральности (n, m), определяю-
щие хиральный вектор, 1a  и 2a  − единичные векторы 
решетки графена. 

ДСУНТ обладают как металлическими, так и 
полупроводниковыми свойствами и могут иметь 
одну из четырех возможных электронных конфи-
гураций, каждая из которых может быть полупро-
водниковой (S) или металлической (M): S и S, M и 
S, M и M, S и M (внутренняя и внешняя трубки). 
С точки зрения симметрии решетки внутренняя 
трубка и внешняя стенка могут быть как соизме-
римыми, так и несоизмеримыми. ДСУНТ являет-
ся соизмеримой, если отношение между длинами 
элементарных ячеек внутренней и внешней тру-

бок является рациональным числом, и несоизме-
римой, если это отношение иррацио-нально [10]. 

Также проводятся исследования процессов 
адсорбции и десорбции атомов и молекул как 
однослойными, так и многослойными УНТ. 
Контролирование этих процессов [11] и определе-
ние их параметров и характеристик являются 
одними из актуальных задач нанотехнологии [12]. 

Адсорбированные атомы вызывают измене-
ние электронной структуры УНТ, что приводит к 
изменению их электронных свойств [13, 14]. 
Различают два типа процессов адсорбции − физи-
ческая адсорбция (силы Ван-Дер-Ваальса и 
электростатическая поляризация определяют 
природу взаимодействия) и хемосорбция (элек-
тростатические силы Кулона и др.) [15]. 

В настоящей работе рассматриваются 
результаты моделирования взаимодействия 
ДСУНТ с различными хиральностями и атомов 
азота (процессы адсорбции, инкапсуляции).  

II. Описание объекта и методов исследова-
ния 

В работах [16-17] приведены результаты 
исследования процессов взаимодействия ДСУНТ 
с атомами азота как экспериментальными, так и 
методами численного моделирования. 

Для проведения модельных экспериментов 
по рассеянию атомов азота поверхностью угле-
родной нанотрубки использован программный 
пакет LAMMPS с потенциалом ReaxFF, который 
широко используется для моделирования подоб-
ных атомно-молекулярных систем. 

Рассмотрены два типа ДСУНТ – в виде 
«кресла» с хиральностью (5.5) и (10.10) и «зигза-
га» с хиральностью (8.0) и (17.0). Внутренний и 
внешний диаметры для ДСУНТ (5.5) и (10.10) 
составляют 0.678 нм и 1.357 нм, для (8.0) и (17.0) 
соответственно 0.627 нм и 1.332 нм (рис. 2). 
Геометрические модели ДСУНТ получены из 
формул для графенового листа соответствующего 
размера с длиной связи 0.141 нм [18].  

Для моделирования исследуемых процессов 
был применен метод реактивной молекулярной 
динамики, для описания взаимодействия атомов 
азота (N) с ДСУНТ был выбран потенциал ReaxFF 
[19]. Рассмотрены процессы адсорбции и 
инкапсуляции атомов азота на ДСУНТ (рис. 3). 

Продолжительность исследуемых процессов 
составила 100 пс с временным шагом 0.5 фс. 
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IV. Заключение

Методами молекулярной динамики проведе-
ны модельные эксперименты по взаимодействию 
атомов азота с поверхностью углеродной нано-
трубки (потенциал ReaxFF, температура 300 К). 
Показано, что характер происходящих процессов 
зависит от энергии атомов азота: процесс ад-
сорбции преобладает в диапазоне энергий атомов 
азота 0.94−15 эВ, а процесс инкапсуляции в диа-
пазоне 16−18 эВ. Установлены длины связей ин-
капсулированных и адсорбированных ДСУНТ 
атомов азота. Хиральность не влияет ощутимо на 
длину связи атомов азота с ДСУНТ.  
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Model experiments on the scattering of nitrogen atoms by 
the surface of a carbon nanotube were carried out using 
molecular dynamics methods (ReaxFF, LAMMPS). In this 
work, two-layer carbon nanotubes with chirality (5.5) and 
(10.10) with a diameter of 0.678–1.357 nm and chirality 
(8.0) and (17.0) with a diameter of 0.627–1.332 nm and a 
length of 2.229 nm have been constructed. It is shown that 
the adsorption process prevails in the energy range of nit-
rogen atoms 0.94–15 eV, while the encapsulation process 
prevails in the range 16–18 eV. It has been established that 
the nature of the occurring processes depends both on the 
energy of the interacting nitrogen atoms. 
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Углерод нанотрубкалари сиртида азот атомла-
рининг адсорбцияси 
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Aзот атомларининг углеродли нанотрубка сиртидан 
сочилиши бўйича тажрибалар молекуляр динамика 
усуллари (ReaxFF, LAMMPS) ёрдамида амалга 
оширилди. Ушбу ишда диаметрлари 0.678–1.357 нм, 
0.627–1.332 нм ва узунлиги 2.229 нм, хиралликлари 
(8.0) ва (17.0) ҳамда (5.5) ва (10.10) бўлган икки 
қаватли углеродли нанотрубкалардан фойдаланилди. 
Aзот атомларининг 0.94−15 эВ энергия оралиғида 
адсорбция жараёни, 16−18 эВ оралиғида эса 
инкапсуляция жараёнлари ҳосил бўлиши кузатилди. 
Кўриниб турибдики, содир бўладиган жараёнларнинг 
табиати азот атомларининг энергиясига боғлиқ. 
Калит сўзлар: адсорбция, углерод атоми, моделлаштириш, 
углерод нанотрубкалари, , хираллик, нанотрубка диаметри ва 
узунлиги.  


