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Mechanichal properties of composites MX@SWCNT (MX = NaI, KCl, KI) – Young’s 

and shear moduli, tensile strength - were studied using two levels of the density functional 

theory. 

 

Свойства углеродных наноструктур вызывают значительный интерес. Срав-

нительно новым классом подобных материалов являются эндоэдральные ком-

плексы «углеродная нанотрубка – неорганический интеркалянт». Несмотря на 

значительный прогресс в понимании механизмов образования, электронных и 

структурных свойств подобных композитов с ионными соединениями, как теоре-

тические, так и экспериментальные сведения о модуляции механических свойств 

нанотрубок в составе таких комплексов отсутствуют. В настоящей работе теоре-

тически рассмотрено деформационное поведение представительного класса 

эндоэдральных комплексов одностенных углеродных нанотрубок (ОУНТ) с гало-

генидами KI, KCl, NaI. С использованием метода функционала электронной 

плотности в зонном варианте делается прогноз величин модуля Юнга нанострук-

тур, как функции хиральности ОУНТ и наличия точечных дефектов в решётке 

интеркалята. В кластерном варианте методом теории функционала плотности в 

приближении сильной связи на примере композитов NaI@ОУНТ(14,0), 

NaI@ОУНТ(15,0) и NaI@ОУНТ(8,8) рассмотрены деформации растяжения, из-

гиба, кручения: рассчитаны модули Юнга, модули сдвига и пределы прочности. 

 



ФТИ-2022 

 

469 

 

 

 
Рис. 1. Исследуемая система на примере композита NaI@ОУНТ(14;0) 

 

 

  


