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Одним из способов тонкой регулировки структуры углеродных нанотрубок является их химическая модификация за счет создания дополнительных ковалентных связей (формирование на поверхности объекта гетероатомных функциональных групп, например, карбоксильной группы и др). Карбоксилизация достигается реакцией окисления нанотрубки с последующим образованием на ее поверхности (в боковой части и в центре трубки) карбоксильных, карбонильных и гидроксильных групп [1]. Это позволяет при сохранении базовых свойств нанообъекта, получить набор новых характеристик, а также, делает возможной дальнейшую функционализацию по введенной функциональной группе [2]. Поэтому изучение структуры и электронных параметров окисленных углеродных нанотрубок является наиболее перспективным и актуальным процессом в развитии нанохимии.

Было проведено исследование фрагментов одностенных углеродных нанотрубок квантово-химическим полуэмпирическими методами PM3 и RM1 с использованием программы Mopac 2009 со следующими параметрами: тип структуры углеродной нанотрубки - amchair, диаметр от 10,7 до 20,2 Å., длина фрагментов 20 Å.
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Анализ электронного строения одностенных углеродных нанотрубок различного диаметра полуэмпирическими методами показал концентрацию отрицательного заряда на крайних атомах функциональных групп, что предопределяет направление ковалентной функционализации. Ведение карбоксильной, карбонильной и гидроксильной групп в центральную и концевую части углеродных нанотрубок приводит к перераспределению зарядовой плотности на атомах углерода в области непосредственного контакта, так и соседних атомах углерода в трубке. 
Работа выполнена при поддержке Министерства образования и науки РФ, соглашение №  14 В.37.21.1630
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