Новые подходы к квантовохимическому моделированию нанотрубок большого диаметра на основе WS2
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Нанотрубки на основе дисульфида вольфрама являются актуальными объектами исследования как для экспериментаторов, так и теоретиков. Например, в работе [1] представлен метод селективного получения многостенных нанотрубок с одним значением хирального угла для всех одностенных компонент. Chen. Y и др. [2] представили результаты по измерению диаметров и предложили методику определения индексов хиральности трубки с использованием методов электронной дифракции и сканирующей электронной микроскопии.
Квантовохимические исследования демонстрируют, что электронные свойства, а именно – ширина запрещённой зоны, положения границ зон зависят от структурных параметров нанотрубки – диаметра, хирального угла, а также торсионных деформаций [3]. Однако в большинстве теоретических работ (в частности, посвященных квантовохимическому моделированию) диаметры изучаемых нанотрубок WS2 не превышают значений нескольких десятков ангстрем, тогда как экспериментально получаются нанотрубки с диаметрами более сотни ангстрем.
В данной работе рассматриваются методы квантовохимического моделирования нанотрубок WS2 большого диаметра: аппроксимация хиральной трубки ахиральной, а также использование малой торсионной деформации трубки. Торсионные деформации позволяют значительно уменьшить число атомов в элементарной ячейке (с сотни тысяч до тысячи атомов), что делает возможным проведение квантовохимического расчёта. Также представлены результаты расчётов нанотрубок, имеющих экспериментальные диаметры – 126.9 Å (рис. 1) и 138.4 Å). Получены значения энергий образования трубки и зонные структуры. Изучено влияние торсионного искажения на свойства нанотрубок. 
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Рис. 1. Элементарная ячейка нанотрубки WS2 с диаметром 126.9 Å. Оптимизация геометрии трубки методом DFT, функционал HSE06.
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