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На основе модели циклического кластера в рамках полуэмпирической вычислительной процедуры MNDO разработана схема учета влияния остатка кристалла на рассчитываемые электронные и энергетические характеристики твердых тел. В результате этого разработан новый метод расчета электронного строения твердых тел - модель ионно-встроенного ковалентно-циклического кластера (ИВ-КЦК), который был успешно применен к исследованию электронного строения и энергетического спектра графита (в приближении одного слоя), гексагонального нитрида бора и углеродных однослойных нанотруб. Сравнение полученных результатов расчетов с известными экспериментальными данными доказало целесообразность использования предложенной модели для изучения характеристик протяженных структур.
Выполнены расчеты электронного строения боронитридных, борных, смешанных (нитрид бора - углерод (НБУ)) и алицикличес- ких углеводородных нанотрубок, которые могут выступать в качестве основ для получения нанокомпозитных структур. Доказано, что боронитридные и алициклические тубулены являются диэлектриками, борные тубулены - узкощелевыми полупроводниками независимо от диаметра нанотруб, а проводимость смешанных НБУ- тубуленов может варьироваться при изменении состава и структурных комбинаций углеродных и боронитридных гексагонов.
Выполнены исследования электронного строения и характеристик углеродных и неуглеродных тубуленов с дефектами. Установлено, что введение дефектов замещения, вакансий, топологических дефектов позволяет прогнозированно изменять проводящие свойства получающихся структурно-модифицированных композитов, создавать сенсорные устройства на их основе, что определяет возможности их использования в наноэлектронике. Анализ спектров одноэлектронных состояний алициклических тубуленов с дефектами замещения атомов углерода вдоль оси трубки установил, что ширина запрещенной зоны подобных наноструктур увеличивается с увеличением диаметра трубки и убывает с увеличением количества цепочек замещения; это определяет возможность варьирования проводящих свойств алициклических тубуленов путем подбора состава и длины цепочек замещения.
Исследования некоторых моделей зарождения однослойных углеродных нанотруб на различных прекурсорах (полиеновых кольцах, полусфере фуллерена и поверхности алмаза) установили возможность роста тубуленов путем адсорбции на открытых границах базисных структур мономеров и димеров углерода. Доказано эффективное влияние внедренных атомов на процессы роста нанотрубок.
Изучены механизмы реакций присоединения атомарных водорода, кислорода и фтора к внешней поверхности углеродных нанотруб. Обнаружено, что данные процессы приводят к возникновению внешних и внутренних активных адсорбционных центров. Доказана возможность устойчивого существования гидридов, оксидов и фторидов тубуленов, что определяет возможность создания газофазных композитов на основе нанотруб. Анализ ширины запрещенной щели подтвердил экспериментальные данные по проводимости оксидных композитных структур.
Установлена принципиальная возможность существования гидридов боронитридных и борных нанотруб. В композитных гид- ридных структурах BN-типа наблюдаются переходы «диэлектрик - металл» и «диэлектрик - полупроводник» в зависимости от того, на какой атом основы (В или N) присоединяются атомы водорода.
Доказана возможность адсорбции молекулы водорода на поверхности углеродной нанотрубки, но лишь при условии одновременного присутствия атома водорода, выполняющего роль катализатора процесса молекулярной адсорбции; в противном случае в процессе приближения молекулы водорода к поверхности тубуле- на Н2 распадается на два атома, каждый из которых адсорбируется на соседних атомах углерода поверхности нанотрубки.
Выполнены исследования двух возможных вариантов внедрения молекулярного водорода в полость углеродной нанотрубки: капиллярного и внедрения путем «смачивания» боковой поверхности тубулена. Анализ геометрического состояния системы «нанотрубка - Н2» при внедрении путем «смачивания» обнаружил, что в данном процессе происходит разрушение - диссоциация молекулы Н2. При этом один атом Н адсорбируется на внешней поверхности трубки, а второй проникает в полость трубки и адсорбируется на ее внутренней поверхности. Внедрение второй молекулы водорода в полость тубулена путем «смачивания» боковой поверхности также приводит к диссоциации молекулы Н2 и последовательной адсорбции составляющих ее атомов водорода на внешней и внутренней поверхности тубулена. При этом объединения двух атомов Н, находящихся в полости трубки, в одну молекулу Н2 не происходит.
Исследованы два варианта капиллярного заполнения углеродных нанотруб молекулярным водородом: через открытый (ненасыщенный) торец и при наличии краевых функциональных атомов водорода на границе тубулена. Обнаружена возможность реализации капиллярного способа проникновения молекулы Н2 в полость нанотрубки, причем наиболее эффективно этот процесс происходит при наличии краевой функционализации тубулена атомарным водородом. Выполненные исследования доказали возможность и достаточную эффективность процесса заполнения углеродных нанотрубок молекулярным водородом, что открывает и обеспечивает интересные перспективы использования интеркалирован- ных тубуленов в водородной энергетике, создании новых устройств на их основе.
Исследованы электронно-энергетические характеристики гидридов и фторидов хиральных углеродных тубуленов. Доказано, что гидрогенизация и фторирование изменяют проводящие свойства нанотруб: наблюдаются переходы «полупроводник - металл» для полупроводящего тубулена и «металл - металл» для металлического. Обнаружен хиральный эффект гидрогенизации и фторирования: зависимость энергий активации и адсорбции от диаметра тубуленов носит осциллирующий характер. Это позволяет определить оптимальный диаметр нанотруб, на которые атомы Н и F адсорбируются наиболее эффективно.
Исследована возможность миграции протона Н+ по внешней поверхности однослойных углеродных нанотруб. Установлены вероятные способы переноса протона. Полученные результаты позволяют прогнозировать применение углеродных тубуленов в качестве новых протонпроводящих материалов.
Детально изучены возможные механизмы экспериментально реализованного внутреннего заполнения углеродных нанотрубок атомарным водородом. Выяснено, что для (п, 0)-тубуленов наиболее эффективным способом насыщения является капиллярный метод, а для (п, п)-трубок - метод «просачивания».

