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Введение. Углеродные нанотрубки обладают уникальными физико-

химическими свойствами, такими как высокая чувствительность, 

селективность, большая поверхность и быстрый отклик. Благодаря этим 

характеристикам, УНТ приобрели широкий потенциал в области сенсорики. 

Исследование их возможностей в качестве элементов сенсорных устройств 

для выявления кетонов и спиртов является важным направлением, 

способным привести к созданию новых, более эффективных и миниатюрных 

сенсоров. 

Актуальность данного исследования обусловлена необходимостью 

разработки перспективных методов быстрого анализа, которые бы смогли 

заменить или дополнить существующие технологии. В этом контексте 

углеродные нанотрубки представляют собой инновационный материал, 

способный кардинально повысить качество и эффективность сенсорных 

систем. 

Современная радиофизика всё чаще выходит за рамки классического 

описания макроскопических систем, вторгаясь в область нанометровых 

структур, где электродинамические свойства среды определяются квантовыми 

размерами и топологией материала. Углеродные нанотрубки (УНТ) 

представляют собой яркий пример одномерного проводника, чья комплексная 

проводимость на постоянном и переменном токе критически зависит от 

адсорбции полярных молекул. С точки зрения радиофизики, взаимодействие 

паров кетонов и спиртов с поверхностью УНТ вызывает перераспределение 

зарядовой плотности, что может быть зарегистрировано как изменение 

сопротивления наноструктуры.  

Кетоны и спирты являются важнейшими маркерами в экологическом 

мониторинге (выбросы промышленных предприятий), медицинской 

диагностике (ацетон при диабете, этанол в выдыхаемом воздухе) и 

безопасности труда (ПДК в воздухе рабочей зоны).  



Целью данной работы является исследование одностенных углеродных 

нанотрубок (ОУНТ) в качестве сенсоров кетонов и спиртов при помощи 

компьютерного моделирования. 

Для достижения поставленной цели решаются следующие задачи: 

1. Построить атомистические модели углеродных нанотрубок с 

индексами хиральности (8,0) – (16,0)  

2. Провести моделирование процесса адсорбции аналитов на поверхность 

OУНТ. 

3. Рассчитать проводимости, рассчитать плотность электронных 

состояний, построить зонные структуры. 

4. Рассчитать хеморезистивный отклик. 

Основное содержание работы. Все расчеты, проводимые в рамках 

данного исследования, выполнялись с помощью квантового метода 

функционала плотности в приближении сильной связи с самосогласованным 

вычислением заряда (SCC DFTB) в программном пакете открытого доступа 

DFTB+ [2]. Метод SCC DFTB (SCC - самосогласование по заряду) является 

оптимальным решением при работе с многоатомными суперъячейками, 

поскольку, с одной стороны, обладает удовлетворительной точностью 

расчетов, подтвержденной хорошей корреляцией получаемых результатов с 

результатами DFT-расчетов, в том числе для углеродных соединений, а с 

другой стороны, характеризуется меньшими вычислительными затратами и 

более высокой скоростью расчетов.  

DFTB+ — это гибкий программный пакет с открытым исходным 

кодом, разработанный его сообществом и предназначенный для быстрых и 

эффективных атомистических квантово-механических симуляций. Он 

использует различные методы, аппроксимирующие теорию функционала 

плотности (DFT), такие как метод сильной связи на основе функционала 

плотности (DFTB) и расширенный метод сильной связи (xTB), позволяющие 

моделировать большие системы в течение длительных временных масштабов 

с разумной точностью, при этом значительно превосходя традиционные 



методы. В последние годы в программный пакет DFTB+ были разработаны и 

реализованы несколько новых расширений метода DFTB с целью повышения 

точности и общности доступных результатов моделирования.  

В работе рассматриваются структуры ОУНТ с индексами хиральности 

от (8,0) до (16,0) с адсорбированными на их поверхности различными 

аналитами. 

На рисунке 1 показана атомистическая модель ОУНТ (16,0) 

оптимизированная с помощью метода DFTB. 

 

Рисунок 1. Оптимизированная с помощью метода DFTB ОУНТ (16,0). 

На таблице 1 показаны аналиты участвующие в процессе адсорбции. 

№ Наименование аналита 

1 2-octanone 

2 acetone 

3 butanol 

4 cyclohexanone 

5 cyclopenthanone 

6 ethanol 

7 isopropanol 



8 methanole 

Таблица 1. Аналиты участвующие в процессе адсорбции. 

 

На рисунке 2 показаны атомистическая модель ОУНТ (16,0) + Аналит 

оптимизированные с помощью метода DFTB. 

 

Рисунок 2. Оптимизированная с помощью метода DFTB структуры (16,0) + 

Аналит. 

Для полученных структур были проведены расчеты энергии связи и 

построены столбчатые диаграммы уровней Ферми. 

 

Рисунок 3. Энергии связи для структур (16,0) + Аналит 



 

Рисунок 4. Уровни Ферми для структур (16,0) + Аналит 

Для полученных структур были рассчитаны электропроводности, а 

затем были рассчитаны хеморезистивные отклики для каждой из исследуемых 

структур. 

В таблице 2 приведены значения сопротивлений для ОУНТ с индексами 

хиральности (8,0) - (16,0). 

n,m D, Å R, MOhm 

8,0 6,26 431271,596 

9,0 7,05 0,029 

10,0 7,83 12659,499 

11,0 8,61 33178,011 

12,0 9,39 0,008 

13,0 10,18 954,727 

14,0 10,96 1384,439 

15,0 11,74 0,007 

16,0 12,53 107,522 

Таблица 2. Сопротивление ОУНТ с индексами хиральности (8,0) - (16,0). 

 

 



Далее в работе были построены зонные структуры каждой из 

исследуемых структур в интервале энергии (EF - 3eV; EF + 3eV). На рисунке 5 

показаны зонные структуры структур (16,0) + Аналит. 

 

Рисунок 5. Зонные структуры для (16,0) + Аналит. 

После построения зонных структур были построены распределения 

плотности электронных состояний DOS (density of states) для каждой из ранее 

полученных структур в интервале энергии (EF - 3eV; EF + 3eV). На рисунке 6 

представлены распределения плотности электронных состояний для структур 

(16,0) + Аналит.  

 



Рисунок 6. Распределения DOS структур (16,0) + Аналит. 

Заключение. Таким образом, в данной работе были исследованы 

углеродные нанотрубки в качестве сенсоров кетонов и спиртов при помощи 

компьютерного моделирования в рамках метода DFTB. Углеродные 

нанотрубки оказались очень эффективными в области сенсорики из-за 

высокой чувствительности. 

В ходе выполнения дипломной работы были получены следующие 

рещультаты: 

1. Построены атомистические модели углеродных нанотрубок с 

индексами хиральности (8,0) – (16,0). 

2. Проведено моделирование процесса адсорбции аналитов на 

поверхность OУНТ. 

3. Рассчитаны проводимости, плотности электронных состояний, 

построены зонные структуры. 

4. Рассчитаны хеморезистивные отклики. 
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