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This paper presents the results of the study of the effect of structural modifications of 

carbon nanotubes on the surface adsorption of the main elements of the products of the shot 

of the traces of shot products. Carbon single-layer nanotubes of types (6,6), (3,6), (0,10) have 

been considered. 

 

Для изучения процессов сорбции основных элементов следов продуктов вы-

стрела (атомов алюминия, свинца и сурьмы) на поверхность углеродных нано-

трубок было рассмотрено три структурных типа с различными граничными мо-

дификациями – «armchair» (6,6), «chiral» (3,6) и «zig-zag» (0,10). Расчеты прово-

дились в рамках модели молекулярного кластера с использованием полуэмпири-

ческой схемы PM3. Моделирование процесса сорбции осуществлялось посред-

ством пошагового приближения атомов металлов к внешней поверхности класте-

ров в трех положениях: 1) над атомом С гексагона УНТ; 2) над связью С-С гекса-

гона УНТ; 3) над центром гексагона УНТ (рис.1). 
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Рис. 1. Варианты положений атомов металлов относительно поверхности класте-

ров: 1) над атомом С гексагона УНТ; 2) над связью С-С гексагона УНТ; 3) над цен-

тром гексагона УНТ 
 

Приближение атомов происходило вдоль нормали, относительно продольной 

оси кластеров к атомам С, либо к фиктивным атомам, находящимся в связи С-С 

и к центру гексагона УНТ и УНТ-[ОН] кластеров [1].  

Характеристики процесса сорбции были определены с помощью построен-

ных профилей поверхности потенциальной энергии. Установлено, что на всех 

графиках присутствуют два энергетических минимума, для каждого из которых 

были определены основные электронно-энергетические параметры. Первый ми-

нимум соответствовал явлению химической адсорбции, определяющая по сумме 

ковалентным радиусов между атомами; а второй – физической – по сумме ради-

усов Ван-дер-Ваальса между атомами – в нашем случае – между атомом металла 

и атомом углерода.   

Химическая адсорбция наиболее предпочтительная для всех атомов металлов 

на поверхности кластеров размера (6, 6) и (3, 6), а физическая для кластеров раз-

мера (0, 10). Предпочтение сорбции заключается в различных электронных свой-

ствах кластеров: (6, 6) и (3, 6) – металлические, (0, 10) – полупроводниковые. 
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