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В настоящее время на основе одностенных углеродных нанотрубок (ОУНТ) создаются новые материалы и устройства. Углеродные нанотрубки (УНТ) обладают рядом уникальных свойств, обусловленных особенностями их электронной структуры, которая чувствительна к локальному окружению. Уникальные свойства ОУНТ дают возможность существенного изменения свойств получаемых материалов даже при минимальных концентрациях нанотрубок.

Углеродные нанотрубки проявляют свои уникальные свойства только при нахождении в индивидуальном состоянии. Поэтому получение суспензий ОУНТ с высоким содержанием индивидуальных нанотрубок является актуальным. Наличие π-системы в амидных растворителях способствует диспергированию ОУНТ, поэтому для проведения расчетов в качестве диспергирующего агента был выбран 2-пирролидон.

Целью работы являлось проведение молекулярно-динамического моделирования смесей 2-пирролидона с одностенными углеродными нанотрубками и установление ближнего порядка растворителя около поверхности нанотрубки.

Моделирование проводилось по стандартной процедуре в программном пакете "Gromacs-5.1.1", в NVT ансамбле c шагом 1 фс при температуре 300 К, использовался термостат Nosé–Hoover c константой релаксации 0,2 пс, система выводилась на равновесие в течении 30 нс. Равновесная часть моделирования составила 20 нс. Для построения ОУНТ использовались параметры углерода, находящегося в бензольном кольце. Одностенная углеродная трубка помещалась в центр периодической кубической ячейки, затем ячейка заполнялась молекулами 2-пирролидона с учетом плотности растворителя.

Наличие нанотрубки в системе оказывает влияние на структурные и динамические свойства растворителя. Для оценки степени диспергирования ОУНТ было рассчитано количество молекул, находящихся в первой сольватной сфере нанотрубки.

Полученные результаты обсуждаются в докладе.
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