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В [1] показано, что соединение полимера с фуллереном является перспек-

тивным материалом для применения в качестве фотоэлемента или фотодиода, так 

как обеспечивает высокое разделение зарядов и эффективный транспорт электро-

нов. Фуллерен в соединении с полупроводником может быть использован как фо-

тодиод или фотоэлемент. В 2007 году впервые был синтезирован материал, со-

стоящий из фуллеренов ковалентно прикрепленных к внешней стенке УНТ [2].  

В данной работе исследованы различные конфигурации ковалентных и мо-

лекулярных соединений, определены оптимальные, рассчитаны барьеры реакций 

присоединения С60 к нанотрубкам. Все исследуемые конфигурации являются 

энергетически устойчивыми. Показано, что наиболее энергетически выгодным 

является 2+4 циклоприсоединение, наименее - 6+6 циклоприсоединение. Барьер 

присоединения для первого случая равен 2.63 эВ, для второго – 3.12 эВ, барьеры 

диссоциации – 0.97эВ и 1.1 эВ, соответственно. 

Исследуемые структуры являются многообещающими для применения в 

солнечных батареях, так как углеродные нанотрубки хорошо проводят и разделя-

ют заряд. 
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