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Известно, что появление в структуре нанотрубок топологических дефектов 
может привести к изменению физических, механических и оптических свойств 
нанотрубок. Например, дефект Стоуна-Велса, структура которого состоит из двух 
семи- и двух пяти- угольников, приводит к изменению проводимости нанотрубок 
[1]. Такие дефекты могут возникнуть в нанотрубке самопроизвольно, например, в 
процессе её роста. В то же время можно создавать искусственные дефекты, 
позволяющие управлять (усиливать или ослаблять) какими-либо (например, 
оптическими) характеристиками нанотрубок. В частности, к нанотрубкам можно 
присоединять атомы других веществ. Этот процесс называется функционализацией 
нанотрубки, а модифицированная таким образом трубка -  функционализированной.  

В данной работе изучено изменение оптических спектров поглощения 
однослойных нанотрубок при их функционализации атомами кислорода с целью 
применения в качестве узкополосного светодиода [2]. Расчёт был выполнен 
методом DFT с помощью программы Gaussian-09 и набора базисных функций 6-
311++g(d,p) [3]. 

На рис. приведены молекулярные структуры фрагментов ОУНТ, 
функционализированных одним, двумя и шестью атомами кислорода. 
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Рис. Молекулярные структуры фрагментов ОУНТ, функционализированных 
одним (a), двумя (b) и шестью (c) атомами кислорода 
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