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В настоящей работе обсуждаются несколько вариантов модификации одностенных углеродных нанотрубок (ОСУНТ), образующихся в результате регулярной хемосорбции атомов фтора на поверхностях нанотрубок. В качестве моделей нанотрубок использовались фрагменты ОСУНТ конечной протяженности с индексами хиральности (n,0) n = 5, 6, 7, 8, 9, 10, 12, 14, 15 и (n,n) n = 3, 4, 5, 6. Общее число атомов углерода в ОСУНТ лежит в интервале 120 – 360. Все расчеты проводились в рамках полуэмпирического метода РМЗ. Показано, что модификация приводит к пространственной деформации ОСУНТ. Их поперечные сечения становятся подобными сечениям призм, на гранях которых располагаются протяженные изолированные квазиодномерные сопряженные углеродные подсистемы (треки) различного строения. Установлено, что электронные характеристики модифицированных ОСУНТ при достижении достаточно высокой степени уплощения выделяемых углеродных треков в значительной степени совпадают с электронными характеристиками родственных им молекулярных углеводородных аналогов (таких как цис-полиены, полифенилены, поли(периацены) или полифенантрены).






