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Дефекты Стоуна-Вейлза являются одним из самых распространённых типов дефектов в углеродных наноструктурах, таких как фуллерены, нанотрубки и графен. Дефект выражается в повороте одной C-C связи на 90° (рис.1.), что в случае нанотрубок и графена приводит к образованию структуры из четырёх сопряжённых циклов (двух семичленных и двух пятичленных). Такие дефекты могут значительно влиять на электронные свойства, например, на  ширину запрещённой зоны, оказывая, таким образом, сильнейшее влияние на возможное практическое применение данных соединений. В дополнение к этому, дефекты Стоуна-Вейлза интересны тем, что из образование может решить проблему региоселективной функционализации нанотрубок, так как в идеальной бездефектной нанотрубке нет предпочтительных реакционных центров. К тому же, функционализация нанотрубок может рассматриваться как подход для решения проблемы низкой растворимости и агрегации нанотрубок в растворе.

Данная работа посвящена исследованию влияния функционализации нанотрубок (на примере фторирования) на образование дефектов Стоуна-Вейлза и обратному влиянию. Также интерес к данной теме был вызван недавно обнаруженным влиянием хлора на процесс образования дефектов Стоуна-Вейлза в хлорированных фуллеренах (было обнаружено образование дефектов при значительно более низких температурах по сравнению с нефункционализированным фуллереном [1]). В данной работе был исследован процесс постадийного фторирования конечного фрагмента одностенной углеродной нанотрубки хиральности (5,5) с дефектом Стоуна-Вейлза и без него. Все исследования были проведены методом функционала плотности с помощью программного пакета Priroda.

Показано, что в дефектной области нанотрубки энергия связывания заместителей существенно возрастает, что оказывает стабилизирующий эффект на дефект. Также следует отметить определённые технические сложности, связанные с исследованием конечных фрагментов нанотрубок, а не с периодическими структурами. Было обнаружено, что рассчитанные энергии и электронные уровни могут существенно зависеть от расстояния от функциональной группы до края нанотрубки и от того, подчиняется ли выбранный сегмент правилу Клара [2]. Таким образом, хоть подходы молекулярной квантовой химии могут с достаточной точностью и достоверностью воспроизводить энергетические эффекты, должное внимание должно быть уделено отнесению полученных результатов по отношению к реальным квази-бесконечным нанотрубкам. 
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Рис.1. Схема образования дефекта Стоуна-Вейлза.
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