
Сведения о ходе выполнения ПНИ
по Соглашению от 21 октября 2014 г. № 14.574.21.0112

по теме «Создание программно-вычислительного комплекса для компьютерного
моделирования структурных, сорбционных и электронных свойств фуллеренов и углеродных

нанотрубок и процессов адсорбции»

Научный руководитель работ д.х.н., проф. Е.В. Бутырская

В ходе выполнения проекта по Соглашению о предоставлении субсидии от 21.10.2014 №
14.574.21.0112 с Минобрнауки России в рамках федеральной целевой программы
«Исследования и разработки по приоритетным направлениям развития научно-
технологического комплекса России на 2014-2020 годы» на этапе № 5 в период с 01.07.2016 по
31.12.2016 выполнялись следующие работы:

5.1 Молекулярно-динамическое моделирование эволюции газов в УНТ различной
структуры.

5.2 Разработка ПВК и программной документации на него.
5.3 Исследовательские испытания ПВК по разработанной Программе и методикам

испытаний.
5.4 Исследовательские испытания экспериментальны образцов лакокрасочных материалов

с УНТ, глюкоамилазы-УНТ-SiO2-Si и клиноптилолитового сорбента, допированого
углеродными нанотрубками по разработанной Программе и методикам испытаний.

5.5 Оценка совпадения данных, полученных в результате компьютерного моделирования с
использованием ПВК и теоретических данных о составе, структуре, свойствах углеродных
наноструктурированных сорбентов на примере фуллеренов и углеродных нанотрубок.

5.6 Разработка проекта технического задания на проведение ОКР.
5.7 Обобщение и оценка результатов ПНИ.
5.8 Предложения и рекомендации по реализации (коммерциализации) результатов ПНИ, по

использованию результатов ПНИ при создании научно-образовательных курсов, в реальном
секторе экономики, а также в экспериментальных исследованиях.

5.9 Разработка проекта технологического регламента получения допированых
углеродными нанотрубками полимеров, на примере эпоксидного лакокрасочного материала и
цеолитов.

5.10 Подготовка отчетной документации по этапу.
5.11 Разработка рекомендаций по выбору УНТ для допирования лакокрасочных

материалов на основе разработанного ПВК в дальнейших исследованиях.
5.12 Разработка технических требований и предложений по разработке, производству и

эксплуатации продукции с учетом технологических возможностей и особенностей
индустриального партнера.

При этом были получены следующие результаты:
- модели структуры и свойств фуллеренов и УНТ различной длины, размерные эффекты  в

их фундаментальных и сорбционных параметрах, установленные методами квантовой химии;
- закономерности изменения электронного спектра и фундаментальных параметров УНЧ

при изменением напряженности внешнего электрического поля и размеров УНЧ;
- рецептуры лакокрасочных материалов без и с углеродными нанотрубками, методика их

получения, образцы лакокрасочных материалов и результаты исследования их свойств;
- результаты компьютерного моделирования и экспериментального исследования

сорбционных свойств УНЧ к органическим и неорганическим соединениям;
- образцы и методика формирования гибридных наноструктур глюкоамилаза-УНТ-SiO2-Si,

клиноптилолитового сорбента, допированого УНТ, результаты исследования их свойств;
- комплексная математическая модель УНЧ с описанием их структуры, физико-химических

свойств, с учетом температуры и давления окружающей среды;
- ПВК для моделирования и анализа структуры и свойств УНЧ, включающий программу

расчета координат атомов углерода в УНТ, программный модуль визуализации функций
электронной плотности, электронного потенциала, молекулярных орбиталей УНЧ; базу данных
структуры и свойств УНЧ и ионообменников, модуль администрирования;



- результаты исследовательских испытаний ПВК и созданных новых материалов с УНТ;
- рекомендации по использованию результатов в различных областях;
- проекты технического задания на ОКР и технологических регламентов на материалы с

УНТ.

Оценка элементов новизны научных (технологических) решений, применявших методик
и решений:

- построены новые модели структуры ук-УНТ для различных длин нанотрубок и выявлены
новые закономерности изменения их свойств при изменении структуры, температуры и давления
окружающей среды.

- получены новые композиционные материалы с УНТ, обладающие улучшенными
эксплуатационными свойствами по сравнению с недопированными материалами.

- разработан ПВК, позволяющий моделировать, анализировать, обобщать и
систематизировать данные о структуре и свойствах УНЧ

По результатам 3 этапа подана патентная заявка на изобретение «Способ получения
нанокомпозитных материалов на основе коротких углеродных нанотрубок», РФ. По результатам
5 этапа поданы патентные заявки «Суспензия для модификации лакокрасочных материалов на
эпоксидной основе для усиления антикоррозионных свойств» и «Способ получения
антикоррозионного лакокрасочного материала», РФ.

Этап № 5 выполнен надлежащим образом, в соответствии с техническим заданием на
выполнение ПНИ. Разработанная отчетная документация представлена согласно утверждённым
Минобрнауки России «Методическим указаниям по оформлению отчётной документации».

Отчет и отчетная документация выставлены на сайт https://sstp.ru.


