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Известно, что углеродные нанотрубки обладают уникальными сорбционными свой-

ствами в отношении многих атомов и молекул, в т.ч. молекул органической природы. Реа-
лизация адсорбционного взаимодействия нанотрубок с подобными молекулами позволит 
использовать эти наносистемы в качестве эффективного фильтра (сорбента) для очистки 
водно-этанольных смесей от примесей нежелательных и токсичных продуктов, что крайне 
интересно для многих областей производства, таких как пищевая, химическая, оптическая, 
фармацевтическая и электронная промышленность, где необходимо использовать этило-
вые спирты высочайшей степени чистоты. С этой целью выполнено компьютерное моде-
лирование процессов адсорбционного взаимодействия молекул органических спиртов (эта-
нола, нормального пропанола, изопропанола) с однослойными углеродными нанотрубками 
типа «arm-chair». Исследования проведены в рамках модели молекулярного кластера с ис-
пользованием полуэмпирического квантово-химического расчетного метода MNDO. Выяв-
лены особенности пространственной конфигурации молекул спиртов. Доказана возмож-
ность адсорбции молекул пропанола (нормального и изомерного) на внешней поверхности 
нанотрубки малого диаметра. Определены основные геометрические и электронно-
энергетические характеристики полученных адсорбционных комплексов. Выполненные ис-
следования позволили сделать вывод о возможности использования углеродных нанотрубок 
для сверхтонкой очистки водно-этанольных смесей от нежелательных примесей тяжелых 
спиртов при сохранении содержания основного компонента смеси – этанола. 
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It is known that carbon nanotubes have unique sorption properties as respects to many at-

oms and molecules, including molecules of the organic nature. Realization of adsorption interac-
tions between nanotubes and the similar molecules will allow to use these nanosystems as an effec-
tive filter (sorbent) for clearing water-ethanol mixtures from impurities of undesirable and toxic 
products that is extremely interesting for many areas of production such as food, chemical, optical, 
pharmaceutical and electronic industry where it is necessary to use ethyl alcohol of the highest 
degree of purity. With that end in view computer modeling of processes of adsorbtion interaction of 
molecules of organic alcohols (ethanol, normal propanol, isopropanol) with single-layer carbon 
nanotubes of the “arm-chair” type is executed. The researches are carried out within the model of 
molecular cluster with the use of semiempirical quantum-chemical calculation MNDO method. The 
features of spatial configuration of alcohol molecules are revealed. The possibility of adsorption of 
propanol molecules (normal and isomerous) on the external surface of nanotube of small diameter 
is proved. The main geometrical and electronic and power characteristics of the received ad-
sorbption complexes are defined. The researches allowed to draw a conclusion on possibility of use 
of carbon nanotubes for hyperfine purification of water-ethanol mixtures from undesirable impuri-
ties of heavy alcohols when saving the content of the main component of mixture – ethanol. 

 
Keywords: Computer modeling, Carbon nanotube, Molecules of organic alcohols, Ethanol, 

Propanol, Isopropanol, Adsorption interaction, Semiempirical researches, Hyperfine purification, 
Water-ethanol mixtures. 

 
ВВЕДЕНИЕ 

Были исследованы процессы присоединения молекул тяжелых органических спиртов 
(нормального и изомерного пропанола, этанола) к поверхности однослойных углеродных 
нанотрубок малого диаметра. Реализация адсорбционного взаимодействия углеродных на-
нотрубок с подобными молекулами позволит предложить использование наносистем в каче-
стве эффективного фильтра для очистки водно-этанольных смесей от примесей нежелатель-
ных и токсичных продуктов, что крайне интересно для многих областей производства, таких 
как пищевая, химическая, оптическая, фармацевтическая и электронная промышленность, 
где необходимо использовать этиловые спирты высочайшей степени чистоты. Эти исследо-
вания доказали, что большой радиус кривизны данных наноструктур обеспечивает возмож-
ность активного адсорбционного взаимодействия с большими органическими молекулами за 
счет одноцентрового перпендикулярного взаимодействия, позволяющего реализовывать 
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множественную адсорбцию. Это, в свою очередь, позволяет предположить возможность эф-
фективного использования углеродного наноматериала в качестве сорбента для очистки 
разного рода веществ от нежелательных примесей. 

Как известно, углеродные нанотрубки (УНТ) обладают уникальными сорбционными 
свойствами в отношении многих атомов и молекул [2, 3, 7, 9]. Кроме того, была доказана 
высокая эффективность УНТ в отношении молекулы органической природы – ингибитора 
циклогексимида [4, 10]. Все это и позволило приступить к исследованию возможности ад-
сорбции молекул тяжелых спиртов на их внешней поверхности. Выбор нанотруб малого 
диаметра (до 10 Ǻ) определен доказанным ранее влиянием кривизны поверхности на актив-
ность сорбционного процесса [4, 10]. 

Было выполнено компьютерное моделирование процессов адсорбционного взаимо-
действия молекул органических спиртов (этанола, нормального пропанола, изопропанола) с 
однослойными углеродными нанотрубками типа «arm-chair» (6, 6). Исследования проведены 
в рамках модели молекулярного кластера с использованием полуэмпирического квантово-
химического расчетного метода MNDO [1, 8] и программного пакета MNDO92 [1], отлично 
зарекомендовавшего себя при расчетах молекул и твердых тел. Выявлены особенности про-
странственной конфигурации молекул спиртов. Доказана возможность адсорбции молекул 
пропанола (нормального и изомерного) на внешней поверхности нанотрубки малого диа-
метра. Определены основные геометрические и электронно-энергетические характеристики 
полученных адсорбционных комплексов. Выполненные исследования позволили сделать 
вывод о возможности использования углеродных нанотрубок для сверхтонкой очистки вод-
но-этанольных смесей от нежелательных примесей тяжелых спиртов при сохранении неиз-
менным содержания основного компонента смеси – этанола, адсорбции которого на поверх-
ности УНТ не наблюдается. 

 
1. Моделирование процесса взаимодействия углеродной нанотрубки  

(6, 6) с молекулой этанола 
Было выполнено компьютерное моделирование процесса адсорбционного взаимо-

действия молекулы этанола с однослойной углеродной нанотрубкой типа (6, 6). Молекуляр-
ный кластер УНТ содержал 96 атомов углерода, а оборванные связи на границе замыкались 
псевдоатомами, в качестве которых были выбраны атомы водорода. В структуре молекулы 
этанола можно указать два активных центра, которые, на наш взгляд, в состоянии обеспе-
чить устойчивую адсорбционную связь молекулы с поверхностью нанотрубки: во-первых, 
это атом кислорода, который из-за наличия двойной связи с атомами углерода, может актив-
но присоединять к себе различные молекулы; во-вторых, места присоединения отдельных 
атомов водорода, которые в водном растворе могут отрываться от остова молекулы этанола 
и освобождать тем самым активные адсорбционные центры. Перечисленные вариативные 
центры указаны на рис. 1. Рассмотрен способ присоединения молекулы этанола к углерод-
ной нанотрубке перпендикулярно поверхности с использованием одного из активных цен-
тров молекулы – так называемое одноцентровое взаимодействие, эффективность которого 
при адсорбции органических молекул на поверхности углеродных наносистем была доказа-
на [4, 10]. Нами выполнены MNDO-расчеты механизмов адсорбции молекулы этанола на 
поверхности углеродной нанотрубки для следующих вариантов: 

1) молекула этанола присоединяется перпендикулярно поверхности углеродной нанот-
рубки, используя активный центр 1 – атом кислорода; 

2) молекула этанола присоединяется перпендикулярно поверхности нанотрубки, исполь-
зуя центр 2 – место отрыва атома водорода от остова молекулы. 
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Рис. 1. Молекула этанола с указанием активных адсорбционных центров 

 
Процесс моделировался следующим образом: молекула этанола пошагово (с шагом 

0,1 Ǻ) приближалась к внешней поверхности УНТ вдоль перпендикуляра, проведенного к вы-
бранному атому углерода поверхности молекулярного кластера выбранной трубки. Модель 
взаимодействующих этанола и углеродной нанотрубки (6, 6) представлена на рис. 2. Расчеты 
позволили построить профиль потенциальной энергии взаимодействия, нормированный на бес-
конечность (рис. 3). Анализ кривой установил факт отсутствия адсорбционного взаимодействия 
молекулы этанола и углеродной нанотрубки (кривая находится в области положительных зна-
чений энергии). Это весьма важный вывод, доказывающий селективность адсорбционной ак-
тивности тубулена и позволяющий использовать УНТ для избирательной сорбции примесей 
водно-этанольных смесей при сохранении основного компонента – собственно этанола. 

 

 
 

Рис. 2. Модель взаимодействующих нанотрубки (молекулярный кластер трубки (6, 6), 
содержащий 96 атомов углерода) и молекулы этанола 

 

1 
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Рис. 3. Энергетическая кривая зависимости полной энергии системы «углеродная нанотрубка – 
молекула этанола» от расстояния между молекулой и противоположной гранью трубки 

 
2. Моделирование процесса взаимодействия углеродной нанотрубки  

(6, 6) с молекулами пропанола 
Были построены модели взаимодействия наиболее распространенных примесных ор-

ганических спиртов – молекул нормального пропанола и изопропанола – и однослойной угле-
родной нанотрубки (6, 6). Процесс адсорбции моделировался пошаговым приближением мо-
лекул нормального пропанола и изопропанола к поверхности тубулена вдоль перпендикуляра, 
проведенного к выбранному атому углерода поверхности (с шагом 1 Ǻ). Геометрически пара-
метры системы оптимизировались на каждом шаге. Также как и в случае с молекулой этанола, 
рассмотрено одноцентровое перпендикулярное взаимодействие для следующих вариантов 
присоединения молекул пропанола к атому углерода поверхности нанотрубки: 

1) молекула присоединяется перпендикулярно поверхности углеродной нанотрубки, 
используя активный центр 1 – атом кислорода; 

2) молекула присоединяется перпендикулярно поверхности нанотрубки, используя 
центры 2 и 3 – места отрыва атома водорода от остова молекулы. 

На рис. 4 указаны выбранные активные центры молекулы изопропанола. Для моле-
кулы нормального пропанола центры аналогичны. В качестве примера на рис. 6 представле-
на модель взаимодействующих нанотрубки (6, 6) и молекулы пропанола через адсорбцион-
ные центры 1 и 2. В результате выполненных расчетов были построены профили поверхно-
сти потенциальной энергии взаимодействия (рис. 6, 7), определены геометрические и энер-
гетические особенности адсорбционного процесса (табл.). Анализ результатов показал, что 
адсорбция реализуется для всех вариантов взаимодействия нанотрубки с молекулами, что 
иллюстрируется наличием минимумов на кривых, находящихся в области отрицательных 
значений. Реализуется так называемая физическая адсорбция, т.к. расстояния адсорбции до-
вольно велики. 

Сравнение энергий адсорбции для различных вариантов взаимодействия молекул 
изопропанола и нормального пропанола позволило определить наиболее активные адсорб-
ционные центры этих молекул. Так наиболее активным для нормального пропанола оказался 
центр адсорбции 2, а для изопропанола – центр адсорбции 3. Таким образом, наилучшую 
сорбционную активность проявляют места отрыва атома водорода от остова молекулы, 
образующиеся при получении водно-этанольных смесей. 
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Анализ геометрии получившихся адсорбционных комплексов обнаружил, что в про-
цессе взаимодействия происходит искажение цилиндрической симметрии углеродной на-
нотрубки: межатомные связи С – С в месте присоединения молекулы пропанола удлиняют-
ся, в среднем, на 5 %, что вызывает появление неоднородности (выпуклости) на изначально 
симметричной поверхности тубулена. 

 

 
 

Рис. 4. Молекула изопропанола с указанными активными центрами 1,2 и 3 адсорбции 
 

 
а)                                                         б) 

Рис. 5. Модели адсорбционного взаимодействия нанотрубки (6, 6) и молекулы спирта нормального 
пропанола с присоединеним: а) через адсорбционный центр 1, б) через адсорбционный центр 2 
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Таблица 
Основные параметры адсорбционного взаимодействия углеродной нанотрубки (6,6) 

с молекулами нормального пропанола и изопропанола 
для различных вариантов взаимодействия 

 
Параметры 

Варианты 
адсорбционного 
взаимодействия 

r, Ǻ Eад, eV 

Пропанол (нормальный): 
центр адсорбции 1 

3,4 -1,71 

Пропанол (нормальный): 
центр адсорбции 2 

3,5 -2,62 

Изопропанол: 
центр адсорбции 1 

3,2 -1,58 

Изопропанол: 
центр адсорбции 2 

3,1 -1,56 

Изопропанол: 
центр адсорбции 3 

3,9 -3,51 

 

 
 

Рис. 6. Профиль поверхности потенциальной энергии взаимодействия молекулы нормального 
пропанола с поверхностью углеродной нанотрубки (6, 6) с присоединением молекулы 

через адсорбционный центр 2 
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Рис. 7. Профиль поверхности потенциальной энергии взаимодействия молекулы изопропанола с 
поверхностью углеродной нанотрубки (6, 6) с присоединением через адсорбционный центр 3 

 
Заключение 

В результате выполненного компьютерного моделирования процессов взаимодейст-
вия молекул органических спиртов (этанола, нормального и изомерного пропанола), входя-
щих в состав широко применяемых водно-этанольных смесей, установлено: 

1. Взаимодействие между молекулой этанола и углеродной нанотрубкой отсутству-
ет, что доказывает селективность адсорбционной активности тубулена и позволяет исполь-
зовать УНТ для избирательной сорбции примесей водно-этанольных смесей при сохранении 
основного компонента – собственно этанола. 

2. Адсорбционное взаимодействие между молекулами нормального/изомерного 
пропанола и поверхностью углеродной нанотрубки реализуется по механизму одноцентро-
вого перпендикулярного взаимодействия, причем наиболее активным адсорбционным цен-
тром молекул выбранных тяжелых спиртов являются места отрыва атома водорода от остова 
молекулы, образующиеся при получении водно-этанольных смесей. 

3. Доказанный факт реализации физической адсорбции молекул органических 
тяжелых спиртов на поверхности углеродных нанотрубок позволяет предположить 
возможность легкой очистки углеродного наноматериала, выступающего в качестве 
сорбента примесей, что обеспечит многократность использования нанотрубок в 
последующих процессах очистки водно-этанольных смесей [5, 6]. 
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В работе приведены примеры, иллюстрирующие эффективность использования 

мультимедийных технологий при изучении курса физики. Данные технологии позволяют рас-
ширить возможности преподавания, значительно сократить время на объяснение сложного 
материала, компенсировать отсутствие у студентов первого курса необходимого матема-
тического аппарата за счет большей наглядности и качественной стороны рассмотрения 
физических явлений, увеличить эффективность учебного процесса. Мультимедийные техно-
логии используются при необходимости показать визуальную детализацию проводимого экс-
перимента или используемого прибора, при отсутствии требуемого оборудования, а также 
при необходимости соблюдения большого числа мер предосторожности при проведении экс-
перимента. Обоснован выбор мультимедийного учебного пособия «Физические эксперимен-
ты» для изложения курса физики студентам нефизических специальностей. В работе приве-
дены примерные сценарии встраивания в лекционные занятия демонстраций, компьютерных 
анимаций и видеозадач, а также их комбинаций с использованием собранных видеоматериа-
лов и материалов представляемого пособия. Кроме того, приведенное в работе мультиме-
дийное учебное пособие «Физические эксперименты» предоставляет возможность выполне-
ния в домашних условиях телеметрических лабораторных работ при необходимости исполь-
зования в обязательном порядке дистанционного обучения в связи с «форс-мажорными» об-
стоятельствами (карантин, сильные морозы, болезни и т.д.). 
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