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Аннотация. На сегодняшний день проводящие полимеры являются одной из самых динамично развивающихся областей материало-
ведения, объединяя химию, физику и нанотехнологии. Проводящие полимеры особенно востребованы в области гибкой электроники,
энергетики и биомедицины. В связи с этим резко возрос интерес к полимерным нанокомпозитам на основе углеродных нанотрубок
благодаря их уникальному сочетанию свойств, недостижимому для традиционных полимеров. Новые материалы смогут сочетать в себе
высокую проводимость с лёгкостью и биосовместимостью, открывая новые возможности к инновационным технологиям.

В данной работе в качестве основных объектов выбран известный полимер поливинилпирролидон и углеродные нанотрубки.
Проведено теоретическое исследование возможности создания стабильного комплекса «Полимер-Углеродные нанотрубки» с исполь-
зованием квантово-химического расчетного метода теории функционала плотности. Исследовано влияние слойности углеродных на-
нотрубок на адсорбционное взаимодействие комплекса, состоящего из фрагмента полимера поливинилпирролидон и молекулярного
кластера углеродной нанотрубки. Для этого использованы одно- и двуслойные углеродные нанотрубки. Анализ карт электростатических
потенциалов и зарядовых распределений в рассмотренных системах позволил объяснитьмеханизм взаимодействия компонентов поли-
мерныхкомпозитовдлявыбранногополимераинанотрубок.Далеепроведенанализ электронно-энергетического строенияполученных
полимерных нанокомпозитов. На основании полученных данных сделан вывод о проводящих свойствах полученного комплекса.
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Abstract. Background and Objectives: Today, conductive polymers are one of the most dynamically developing fields of materials science,
combining chemistry, physics and nanotechnology. Conductive polymers are particularly in demand in the fields of flexible electronics, energy,
and biomedicine. In this regard, there has been a sharp increase in interest in polymer nanocomposites based on carbon nanotubes due to their
unique combinationof properties unattainable by traditional polymers. Thenewmaterialswill be able to combinehigh conductivitywith lightness
and biocompatibility. This will create new opportunities for innovative technologies. In this work, the well-known polymer polyvinylpyrrolidone
and carbon nanotubes are selected as the main objects. A theoretical study has been conducted on the possibility of creating the stable complex
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“Polymer – Carbon nanotubes”. Materials and Methods: In this paper, the quantum chemical method of density functional theory is used to
study the structural features, interactionmechanisms, and electron-energy structure of a polyvinylpyrrolidone-based nanocomposite dopedwith
carbon nanotubes. A hybrid approximationmethod, namely the B3LYPmethod,was chosen to study the system. The calculationswere performed
using a valence-split 3-21G type basic set. Results: The effect of CNT layering on the adsorption interaction of a complex consisting of a fragment
of a polyvinylpyrrolidone polymer and a molecular cluster of a carbon nanotube has been studied. For this purpose, single- and double-walled
carbon nanotubes were used. The analysis of maps of electrostatic potentials and charge distributions in the considered systems has made it
possible to explain the mechanism of interaction between the components of polymer composites for the selected polymer and nanotubes.
Next, the electron-energy structure of the obtained polymer nanocomposites has been analyzed. Based on the data obtained, a conclusion has
beenmade about the conductive properties of the resulting complex. Conclusion: The results obtained demonstrate the prospects of using carbon
nanotubes for targetedmodificationof the electrophysical properties of polymermatrices and the creationof functional nanocompositematerials
with specified conductive characteristics.
Keywords:polyvinylpyrrolidone, single- anddouble-walled carbonnanotubes,methodofDensity Functional Theory (DFT), adsorption interaction,
electron-energy structure, polymer nanocomposites, conductive properties
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Введение

Развитие нанотехнологий требует совершен-
ствования методов компьютерного моделирова-
ния, так как экспериментальное изучение нано-
частиц и кластеров часто сопряжено с техниче-
скими сложностями и высокой стоимостью. Со-
временные вычислительные подходы позволяют
предсказывать их свойства, структуру и динами-
ку с высокой точностью, что ускоряет разработку
новых материалов и технологий. Совершен-
ствование алгоритмов и рост вычислительных
мощностей (включая квантовые вычисления) от-
крывают новые возможности для точного пред-
сказания поведения наночастиц, что критически
важно для нанотехнологий будущего.

Полимеры с регулируемой электропровод-
ностью и термочувствительностью очень востре-
бованы в различных областях применения. Зна-
ние электрических свойств тонких полимерных
пленок на низких частотах полезно при изуче-
нии материалов и определении характеристик
для изготовления устройств [1, 2]. Например,
тонкие изоляционные пленки широко использу-
ются в интегральных схемах.

Разработка полимерных систем, обладаю-
щих проводящими свойствами, является одной
из основных задач в исследованиях полиме-
ров [3–7]. Это объясняется их потенциальным
применением в качестве электролитов в твердо-
тельных батареях, топливных элементах, элек-
трохимических дисплеях, «умных окнах», фото-
электрохимических элементах и т. д., благодаря
их высокой проводимости, плотности энергии,
электрохимической стабильности и простоте об-
работки. В последние годы ученые всего мира

активно работают над созданием твердых поли-
мерных электролитов. Это связано с их потен-
циальным применением в качестве электролити-
ческих материалов в аккумуляторах с высокой
плотностью энергии, перезаряжаемых батареях
и твердотельных аккумуляторах. Кроме того,
гибкие носимые электронные устройства полу-
чили широкое внимание в областях мониторинга
здоровья человека, биоэлектронных интерфейсов
и взаимодействия человека с компьютером. Про-
водящие гидрогели постепенно стали лучшими
материалами-кандидатами для гибких носимых
электронных устройств из-за их хороших прово-
дящих свойств, модуля упругости, аналогичного
естественной кожной ткани, и регулируемых ме-
ханических свойств. Приготовление гидрогеля
может быть выполнено с использованием как на-
турального, так и синтетического полимера.

1. Материалы иметоды

В данной работе для исследования особен-
ностей структуры, механизмов взаимодействия,
а также электронно-энергетического строения
нанокомпозита на основе поливинилпирролидо-
на, допированного углеродными нанотрубками
применен квантово-химический метод теории
функционала плотности [8–13]. Суть данного
метода заключаются в использовании при опи-
сании атомно-молекулярных систем распределе-
ния электронной плотности.

Для исследования системы был выбран ги-
бридный метод приближения, а именно метод
B3LYP. Главным достоинством метода B3LYP
является его высокая точность [14]. Данный
функционал хорошо адаптирован под выбранные
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системы. Расчеты велись с применением валент-
но-расщеплённого базисного набора типа 3-21G.
Оптимальный базис был выбран на основе серии
тестовых расчётов с различными базисами и по-
следующего анализа их воздействия на конечные
результаты, что отражено в представленном ис-
следовании.

Среди синтетических полимеров поливинил-
пирролидон (ПВП) является аморфным и суще-
ствует в виде произвольно свернутой и очень
гибкой цепочки в полярных растворителях. Эти
водорастворимые полимеры имеют широкий
спектр биологических, фармацевтических и тех-
нологических применений. ПВП является поляр-
ным полимером благодаря своей карбонильной
группе с двойной связью в пирролидоновом
кольце [15]. Сетчатая структура ПВП имеет раз-
личную длину π- и σ-связей между атомами азота,
кислорода, углерода и водорода (рис. 1).

Рис. 1. Структурная формула полимера поливинилпирро-
лидона

Fig. 1. Structural formula of polyvinylpyrrolidone polymer

Несмотря на широкое применение ПВП,
у этого полимера есть ряд недостатков, которые
ограничивают его использование в некоторых об-
ластях. Одним из основных недостатков поливи-
нилпирролидона является низкая механическая
прочность, что делает пленки на основе ПВП
хрупкими и требовать различные наполнители.
Кроме того, данный полимер при высоких тем-
пературах (свыше 150°C) может разлагаться, что
также ограничивает его применение в промыш-
ленных целях. Для минимизации негативных
эффектов часто используют модифицированные
формы ПВП или комбинируют его с другими на-
полнителями и полимерами [16–17]. В качестве
нанодобавки предложено использование угле-
родных нанотрубок.

Нами проведены детальные теоретические
исследования, а именно взаимодействие рассмат-
риваемого полимерного материала с углеродны-
ми нанотрубками (УНТ) разной слойности. Рас-
смотрены однослойные углеродные нанотрубки
типа (9,9) и двуслойные углеродные нанотруб-
ки, состоящие из двух нанотубуленов типа (6,6)
и (9,9) (рис. 2) [18–20].

а/а

б/b

Рис. 2. Однослойные углеродные нанотрубки типа (9,9)
(а); двуслойные углеродные нанотрубки, состоящие

из нанотубуленов типа (6,6) и (9,9) (б)
Fig. 2. Single-walled carbon nanotubes of type (9.9) (a);
double-walled carbon nanotubes consisting of nanotubulenes

of type (6.6) and (9.9) (b)

2. Результаты и их обсуждение

2.1. Выбор оптимального базисного набора

Подбор наиболее подходящего базисного
набора в DFT-расчетах определяется несколь-
кими ключевыми моментами, включая цели
исследования, масштаб системы, природу хи-
мических взаимодействий, доступные вычисли-
тельные мощности и дополнительные условия.
Для протяженных систем, обладающих большим
числоммолекул (например, белки иДНК, наноча-
стицы, кристаллические и аморфные материалы
и т. д.) ключевой задачей становится поиск
разумного компромисса между точностью мо-
делирования и приемлемым временем расчетов.
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Следовательно, оптимальный базисный набор
выбирается с учетом баланса между допустимы-
ми упрощениями и снижением вычислительной
нагрузки [21, 22]1.

Нами проведена серия тестовых расчетов
с разными базисными наборами и проанализиро-
вали их влияние на итоговые результаты. Чтобы
определить оптимальный базисный набор для
квантово-химического моделирования адсорбци-
онного взаимодействия в системах, включающих
одно- и двухслойные углеродные нанотрубки
и фрагмент поливинилпирролидона, а также для
изучения их электронной структуры, были вы-
полнены следующие этапы с использованием
основных базисов:
– оптимизация геометрии мономера винил-
пирролидона (получены равновесные длины
связей и проведено их сравнение с литера-
турными данными [23, 24]);

– расчет средней энергии связи в исследуемой
молекуле;

– расчет энергии, геометрии и ширины за-
прещенной зоны углеродных нанотрубок
(сравнение с литературными данными);

– оценка вычислительных затрат (общего вре-
мени расчета для каждого базисного набора).
Результаты первого этапа вычислений – рас-

чет длин межатомных связей в молекуле винил-
пирролидона приведены в табл. 1.

Полученные данные о длинах межатомных
связей, рассчитанных в представленных бази-
сах, достаточно близки к справочным данным.
При этом наиболее точно межатомные расстоя-

ния описываются с помощью базисных наборов
Попла, а именно 3-21G и 6-31G с добавлени-
ем поляризационных (либо и поляризационных,
и диффузных) функций.

При различных базисных наборах Попла
3-21G, 6-31G, 6-31G(d,p), 6-31G++(d,p) была
также рассчитана средняя энергия связи для
рассматриваемых фрагментов, которая определя-
лась как

Eсв=
Eполн−(a·E(O)+b ·E(H)+c ·E(O)+d·E(N))

Nат
,

где Eполн – энергия системы; E(C), E(H), E(O),
E(N) – энергии изолированных атомов, содер-
жащихся в комплексе; a, b, c, d – количество
этих атомов; Nат – общее число атомов в ком-
плексе. Значения энергии связи атомов ПВП
в зависимости от используемого базисного набо-
ра представлены в табл. 2. Сравнение результатов
вычисления показал их приемлемое согласие для
выбранных базисов.

Далее нами были определены геометриче-
ские параметры и значения ширины запрещен-
ной зоны углеродных нанотрубок при использо-
вании базисов 3-21G, 6-31G, 6-311G, 6-31G(d,p),
6-31++ G(d,p) и cc-pVDZ. В качестве объекта
исследования выбрана нанотрубка типа (6,6). Ре-
зультаты показали, что применение различных
базисных наборов не приводит к существен-
ному различию в рассчитанной длине связей
между углеродными атомами в гексагональной
структуре УНТ и остается порядка 1.42 Å, что со-
ответствует литературным данным. Кроме того,

Таблица 1 / Table 1
Длина межатомных связей в мономере винилпирролидон, Å

The length of interatomic bonds in the vinylpyrrolidone monomer, Å

Тип соединения / Type of connection Длина связи / The bond length
С=С С=О C-N С-Н (R-CH2-R) С-Н (аромат. соед.) /

С-Н (arom. conn.)
3-21G 1.333 1.245 1.466 1.083 1.084
6-31G 1.339 1.256 1.450 1.084 1.084
6-311G 1.335 1.255 1.450 1.080 1.076
6-31G(d,p) 1.340 1.225 1.451 1.084 1.080
6-31++ G 1.341 1.257 1.448 1.084 1.079
6-31++G (d,p) 1.338 1.230 1.443 1.084 1.080
cc-pVDZ 1.338 1.226 1.446 1.090 1.087
Справочные данные / Background information 1.335 1.215 1.479 1.083 1.084

1См. также:Николаева Е. В., Храпковский Г. М.,Шамов А. Г. Способы задания геометрии химических соединений для про-
граммы Gaussian : учебное пособие. Казань : Издательство Казанского национального исследовательского технологического
университета, 2013. 93 с. URL: https://www.kstu.ru/servlet/contentblob?id=69677 (дата обращения: 24.09.2025).
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Таблица 2 / Table 2
Значения энергии связи атомов в полимере ПВП в за-

висимости от используемого базисного набора
Values of the binding energy of atoms in the PVP polymer,

depending on the basic set used

Базисный
набор /
Basic set

Средняя энергия связи атомов
в ПВП, эВ / The average binding

energy of atoms in PVP, eV
3-21G –5.863
6-31G –5.814
6-31G(d, p) –5.999
6-31++G(d,p) –5.880

расчет ширины запрещенной зоны для нанотру-
бок типа (6,6) при разных базисах не обнаружил
существенных различий в получаемых значениях
(табл. 3).

Таблица 3 / Table 3
Результаты расчета ширины запрещенной зоны УНТ

(6,6) с помощью различных базисных наборов
Results of calculating the width of the CNT (6.6) band gap

using various basic sets

Базисный
набор / Basic

set

Ширина запрещенной зоны УНТ
(6,6) Eg, эВ / The CNT(6.6) band gap

Eg, eV
3-21G 0.965
6-31G 0.952
6-31G(d,p) 0.969
6-31++G 0.969
6-31++G (d,p) 0.969
6-311G 0.954
cc-pVDZ 0.971

Проведенные DFT-расчеты c использо-
ванием базисов 3-21G, 6-31G, 6-31G(d,p)

или 6-31G++(d,p) дали результаты, близкие
к экспериментальным данным. Однако при ис-
следовании крупных молекулярных систем,
включающих фрагменты полимеров и одно-
или двухслойные углеродные нанотрубки, наи-
меньшие вычислительные затраты обеспечивает
базис 3-21G.

Таким образом, для масштабных расчетов
рекомендуется использование базиса 3-21G как
наиболее сбалансированного по соотношению
точности и вычислительной эффективности.

2.2. Анализ карт
электростатического потенциала

При создании комплекса «ПВП+УНТ» важ-
но правильно определить наиболее реакцион-
носпособный центр полимера, способный обес-
печить прочное связывание с поверхностью
нанотрубок. Как известно, электростатический
потенциал играет ключевую роль в исследовании
межмолекулярных взаимодействий, предсказа-
нии реакционных центров, оценке молекулярных
свойств и т. д.

В ходе исследования нами были проанали-
зированы карты электростатического потенциала
и распределение зарядов в изучаемых систе-
мах. При молекулярном моделировании расчет
электростатического потенциала на молекуляр-
ной поверхности обычно выполняется на основе
распределения электронной плотности, выявлен-
ного в результате квантово-химических расчетов.
Такой подход позволяет наглядно оценить элек-
тростатические характеристики молекулы, что

а/а б/b

Рис. 3. Карта электростатического потенциала: фрагмент карты для поливинилпирролидона (а); фрагмент карты окрест-
ности атома кислорода (положительный потенциал), вокруг атома – высокая электронная плотность (отрицательный

потенциал) (б) (цвет онлайн)
Fig. 3. A color-coded map of the electrostatic potential: a fragment of polyvinylpyrrolidone (a); an enlarged image of an oxygen

atom (red), around which a high electron density is concentrated (negative potential)) (b) (color online)
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имеет решающее значение для прогнозирования
ее взаимодействий с другими соединениями, рас-
творимости и химической активности. На рис. 3
визуализировано электростатическое поле фраг-
мента [C6H9ON]15 в виде цветовой кодировки.
Видно, что вблизи атома кислорода (красный
цвет) сосредоточена высокая электронная плот-
ность (зеленый цвет). Это говорит о том, что дан-
ный атом является реакционным центром ПВП.

2. 3. Исследования взаимодействия
поливинилпирролидона с углеродными
нанотрубками

Для изучения влияние слойности УНТ
на процесс адсорбционного взаимодействия си-
стемы «ПВП+УНТ» были выбраны однослойные
углеродные нанотрубки типа (9,9) и двуслойные
углеродные нанотрубки, состоящие из внутрен-
ней трубки типа (6,6) и внешней типа (9,9).
Выбранные УНТ относятся к хиральным видам
(arm-chair) нанотубуленов и выбраны с учетом
частого их применения (типичных диаметров).
Так, УНТ (6,6) с диаметром ∼0,81 нм считается
одной из самых узких стабильных нанотрубок
типа arm-chair и подходит для изучения кван-
товых эффектов и наноэлектроники, а УНТ(9,9)

(с диаметром ∼1,22 нм) представляет более ши-
рокие нанотрубки, но остаётся в диапазоне, где
сохраняются уникальные механические и элек-
тронные свойства. Также известно, что диаметр
УНТ ∼1–2 нм – типичный диапазон для многих
экспериментов. Таким образом, можно предполо-
жить, что УНТ (6,6) и (9,9) покрывают ключевые
точки в диапазоне диаметров, важных для иссле-
дований.

При моделировании в качестве объекта
исследования использовали фрагмент полиме-
ра ПВП, содержащего 15 мономерных звеньев
винилпирролидона [C6H9ON]15. На основании
проведенного анализа карт электростатического
потенциала был выбран наиболее реакционно-
способный центр, который способен обеспечить
стабильную связь исследуемого фрагмента с по-
верхностью нанотрубок – атом кислорода, нахо-
дящийся преимущественно в центре выделенно-
го фрагмента. Моделирование адсорбционного
взаимодействия проводили путем последова-
тельного приближения ПВП (с шагом 0.1 Å)
к определенному атому углерода на поверхности
УНТ, находящемуся в центральной части класте-
ра (в перпендикулярном направлении). На рис. 4
представлены полученные энергетические кри-
вые, описывающие процесс адсорбционного вза-

а/а б/b

Рис. 4. Профили поверхности потенциальной энергии процесса взаимодействия фрагмента поливинилпирролидона
в координатах расстояние R – энергия E: с однослойной УНТ (а), с двухслойной УНТ (б)

Fig. 4. Profiles of the potential energy surface of the polyvinylpyrrolidone fragment interaction process in distance R – energy E
coordinates: with single-walled CNT (a), double-walled CNT (b)
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имодействия фрагмента поливинилпиррролидо-
на [С6H9NO]15 с однослойной УНТ типа (9,9)
и двухслойной УНТ с внутренней трубкой (6,6)
и внешней (9,9).

Проведенный анализ энергетических кри-
вых показал, что адсорбционное взаимодействие
фрагмента полимера ПВП с одно- и двухслойны-
ми УНТ с энергетической точки зрения не выяви-
ло предпочтений: значение энергии адсорбции
фрагмента на поверхности однослойной УНТ со-
ставило 0.27 эВ, на поверхности двухслойной
УНТ – 0.30 эВ, которые реализуются на рассто-
янии 3.0 Å. Этот результат позволяет сделать
вывод о несущественном влиянии количества
слоев в углеродной нанотрубке на формирование
композитной системы «ПВП+УНТ». Теоретиче-
ские расчеты позволяют говорить о физической
природе адсорбционного процесса за счёт сил
Ван-дер-вальса, являющегося обратимым. При
этом, согласно литературным, требуемая энергия
активации для физической адсорбции происхо-
дит на больших расстояниях за счёт слабых
взаимодействий до 80 кДж/моль (∼0.83 эВ) [25]2.

Результаты квантово-химического анализа
электростатических потенциалов и распределе-
ния атомных зарядов свидетельствуют о некой
перестройке электронной структуры при фор-
мировании комплекса углеродной нанотрубки
с фрагментом ПВП. Так, заряд атомов углеро-

да изолированной нанотрубки близок к нулевому
значению (рис. 5, а), в то время как при вза-
имодействии с фрагментом ПВП средний заряд
атомов углерода в области контакта составля-
ет +0.043, а на атоме кислорода (реакционном
центре) полимера достигает –0.517 (происхо-
дит перераспределение электронной плотности,
рис. 5, б).

Полученные данные свидетельствуют о воз-
никновении дополнительного кулоновского взаи-
модействия между углеродной нанотрубкой и по-
лимерным фрагментом.

2.4. Анализ электронно-энергетического
строения комплексов, образованных одно- /
двухслойными УНТ и фрагментом ПВП

Исследование электронно-энергетического
строения комплексов, образованных одно-
слойными и двухслойными углеродными
нанотрубками с фрагментом поливинилпирро-
лидона, представляет значительный интерес
для наноэлектроники, управления проводимо-
стью новых материалов. В работе рассмотрен
фрагмент ПВП, состоящий из 15 структурных
единиц – [С6H9NO]15. Анализ ширины запре-
щенной щели ∆Eg комплексов, рассчитанной как
разность энергий верхней заполненной EВЗМО
и нижней вакантной EНВМО молекулярных ор-
биталей, показало, что эти системы по типу

а/а б/b

Рис. 5. Зарядовое распределение атомов: на поверхности изолированной УНТ (а); при взаимодействии УНТ с фрагмен-
том ПВП (б)

Fig. 5. Charge distribution of atoms: on the surface of an isolated unit (a); during the interaction of the CNT with a PVP
fragment (b)

2См. также: Лебедева М. В., Дулина О. А., Свитов В. И., Яштулов Н. А. Физико-химические особенности адсорбцион-
ных процессов в нанотехнологии : учебно-методическое пособие. М. : Мир науки, 2021. 46 с. URL: https://izd-mn.com/PDF/
46MNNPU21.pdf
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проводимости представляют собой полупровод-
ники. При этом установлено, что величина ∆Eg

для комплекса «[С6H9NO]15 – УНТ» с однослой-
ными УНТ составляет 0.42 эВ, а для системы
с двухслойными УНТ – 0.36 эВ.

Полученные результаты демонстрируют, что
включение углеродных нанотрубок в диэлектри-
ческую матрицу ПВП приводит к формированию
композитных материалов с полупроводниковыми
характеристиками. На рис. 6 представлено схема-
тическое отображение структуры одноэлектрон-
ных энергетических уровней для молекулярных
орбиталей рассматриваемых систем – изолиро-
ванных УНТ, ПВП и комплекса «ПВП+УНТ».
Они отмечены синим, красным и зеленым цвета-
ми соответственно. Незаполненным молекуляр-
ным орбиталям отвечает черный цвет. Указаны
энергетические характеристики для граничных
орбиталей – высшей, занятой, молекулярной
орбитали (ВЗМО) и низшей, свободной (ва-
кантной), молекулярной орбитали (НCМО) для
каждой структуры. В нижней части графического

изображения представлена разность ∆Eg между
значениями ВЗМО и НCМО. Эти данные мож-
но использовать для прогнозирования прочности
и стабильности, а также проводящих свойств мо-
лекулярных комплексов.

Полученные теоретические результаты хоро-
шо согласуются с результатами эксперименталь-
ных и теоретических работ, связанных с опре-
делением значений ширины запрещенной зоны
углеродных нанотрубок [26]. Фундаментальная
ширина запрещенной зоны в типичных полупро-
водниковых нанотрубках составляет от 0.4 эВ до
0.7 эВ3.

Таким образом, выполненные намиDFT-рас-
четы доказали, что взаимодействие нанотрубок
с фрагментами полимера ПВП происходит как
за счет ван-дер-ваальсовских сил, так и благодаря
кулоновским взаимодействиям, обусловленным
перераспределением электронной плотности при
образовании комплекса. Эта информация важ-
на для прогнозирования перспектив создания
стабильного комплекса на основе поливинил-

Рис. 6. Визуализация одноэлектронных энергетических спектров: одно- и двухслойных УНТ, кластеров изолированно-
го фрагмента ПВП, систем «ПВП+УНТ». Приведены значения для ВЗМО и НСМО, ширина запрещенной зоны ∆Eg

(цвет онлайн)
Fig. 6. Visualization of single-electron energy spectra of single- and double-walled CNTs, clusters of an isolated PVP fragment
andCNT+PVP systemswith indication of the values for the highest occupiedmolecular orbital (HOMO), the lowest unoccupied

molecular orbital (LUMO) and also band gap (∆Eg) (color online)

3См.: Рембеза С. И., Рембеза Е. С., Кошелева Н. Н. Низкоразмерные структуры для микро- и наноэлектроники : учебное
пособие. Воронеж : Воронежский государственный технический университет, 2015. С. 64. URL: https://cchgeu.ru/upload/iblock/
9e5/j1wjegia2han78uwonujrq4ep9bgor3w/04_UP_2015_Rembeza_Nizkorazmernye-struktury.pdf (дата обращения: 24.09.2025).
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пирролидона, допированного углеродными нано-
трубками различной слойности.

Выводы

Проведенное моделирование нанокомпозит-
ных систем «ПВП+УНТ» позволило выявить
существенное влияние углеродных нанотрубок
на проводящие свойства исследуемых систем.
Установлено, что углеродные нанотрубки, вво-
димые в диэлектрическую полимерную матрицу
поливинилпирролидона, приводят к изменению
электронно-энергетического строения создавае-
мых нанокомпозитных комплексов и появлению
полупроводящего состояния полимерного компо-
зитного материала.

Полученные результаты демонстрируют
перспективность использования углеродных
нанотрубок для целенаправленного модифициро-
вания электрофизических свойств полимерных
матриц и создания функциональных нанокомпо-
зитных материалов с заданными проводящими
характеристиками.
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