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Методом молекулярной динамики показано, что молекулы фтористого водорода внутри одностенных

углеродных нанотрубок с диаметром D < 0.85 nm образуют плоские зигзагообразные цепочки водородных

связей F−H · · · F−H · · · F−H · · · . Цепочки, наиболее близкие по структуре к цепочке водородных связей

гидроксильных групп OH, образуют молекулы фтороводорода внутри нанотрубок с индексом хирально-

сти (6, 6) и (10, 0). В таких открытых нанотрубках с суженными краями цепочки водородных связей

(FH)N могут полностью заполнять их внутреннюю полость, образуя структуру, устойчивую к тепловым

колебаниям в широком диапазоне температур. В цепочках могут существовать стационарные локализованные

на 3−4 звеньях цепи ориентационные дефекты, разделяющие части цепи, имеющие противоположное

направление молекул FH. Молекулярные комплексы (FH)N ∈CNT (6, 6) и (FH)N ∈CNT (10, 0) могут

выполнять роль протонопроводящих нанопроводов, в которых внешняя нанотрубка выполняет роль обмотки

(изоляции), защищающей и стабилизирующей внутреннюю протонопроводящую цепочку (FH)N .

Ключевые слова: нанотрубки, цепочки водородных связей, фтористый водород, транспорт протонов.

DOI: 10.21883/FTT.2020.11.50077.076

1. Введение

В несколько последних десятилетий молекулярные

системы с цепочками водородных связей стали объектом

многих исследований в физике, химии и биологии.

Основной целью этих исследований является транс-

порт протонов, происходящий вдоль цепей и реше-

ток (сеток) водородных связей [1–3]. Молекулярные

системы с такими цепочками обладают высокой про-

тонной проводимостью [4]. Цепочки водородных связей

· · ·O−H · · ·O−H · · ·O−H · · · выполняют роль протон-

ных
”
проводов“, обеспечивая эффективный путь для

быстрого переноса протонов [5,6].

Экспериментальное и теоретическое изучение угле-

родных нанотрубок, заполненных водой, показало, что

молекулы воды могут заходить внутрь открытых нано-

трубок и образовывать там протяженные цепочки водо-

родных связей [7–9]. Механизмы транспорта протонов

по таким цепочкам рассмотрены в работах [6,10]. Уг-
леродные нанотрубки гидрофобны, поэтому нахождение

внутри них молекул воды энергетически не выгодно.

Так внутри нанотрубки с индексом хиральности (6, 6)
(диаметр 0.80 nm) может быть расположена только одна

зигзагообразная цепочка молекул воды, в которой каж-

дая молекула участвует в образовании двух водородных

связей (в объемной фазе каждая молекула участвует в

образовании четырех связей) [11].

Молекулы фтороводорода FH тоже могут образо-

вывать зигзагообразные цепочки водородных связей

(FH)∞ : · · · F−H · · · F−H · · · F−H · · · . При температу-

ре T < 189.6K фтороводород имеет кристаллическую

структуру, образованную параллельными плоскими це-

почками водородных связей [12]. При высоких темпера-

турах длинные цепочки становятся неустойчивыми, но

их можно сделать стабильными, если поместить внутрь

углеродной нанотрубки (УНТ).
В каждой цепочке (FH)∞ молекула фтороводорода

участвует в образовании двух водородных связей. Ана-

лиз взаимодействия димера F−H · · · F−H с УНТ показы-

вает, что димеру фтороводорода энергетически более вы-

годно находиться внутри нанотрубки, чем снаружи [13].
Поэтому цепочки (FH)∞ могут быть легко помещены

внутрь открытых УНТ и образовывать там устойчивые

структуры. Хранение фтороводорода внутри нанотрубок

может позволить избежать проблем, связанных с его

высокой токсичностью [14].
В настоящей работе будет проведено моделирование

динамики конечных цепочек водородных связей (FH)N f

(N f — число молекул в цепи), помещенных внутрь

одностенных углеродных нанотрубок CNT (n, m). Бу-

дет показано, что при индексе хиральности нанотруб-

ки (n, m) = (5, 5), (6, 6), (9, 0), (10, 0) (при диаметре

D = 0.68, 0.80, 0.70, 0.77 nm) молекулы фтористого

водорода образуют внутри нее плоскую зигзагообразую

цепочку водородных связей, близкую по своим парамет-
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рам цепочке водородных связей гидроксильных групп

(OH)∞ . Внутренняя цепочка, устойчивая к тепловым

колебаниям в широком диапазоне температур, может

быть использована как эффективный путь для переноса

протонов. В такой системе (FH)N f ∈ CNT(n, m) нано-

трубка выполняет роль обмотки (изоляции), защищаю-

щей и стабилизирующей протонопроводящий
”
нанопро-

вод“ (FH)N f .

2. Модель

Деформацию валентной связи двухатомной молекулы

FH опишем гармоническим потенциалом

V (ρ) =
1

2
K(ρ − ρ0)

2, (1)

где ρ и ρ0 — текущая и равновесная длина связи,

K — жесткость связи. Для связи F−H, ρ0 = 0.929�A,

K = 444.3N/m.

Для моделирования динамики жидкого фтористого

водорода используется [15] потенциал 12-6-1

Whb =
3

∑

i1=1

3
∑

i1=1

κqi1qi2/r i1i2 + 4ǫ
[

(σ/r)12 − (σ/r)6
]

, (2)

где первая сумма определяет кулоновское взаимодей-

ствие между системами точечных зарядов {qi1}
3
i1=1,

{qi2}
3
i2=1, аппроксимирующими распределение зарядов в

паре взаимодействующих молекул FH (r i1i2 — расстоя-

ние между зарядом qi1 первой молекулы и зарядом qi2
второй молекулы, i1, i2 = 1, 2, 3), r — расстояние между

атомами фтора, коэффициент κ = 14.400611 eV�A/e2. Два
положительных заряда q2, q3 находятся на атомах F

и H, отрицательный заряд q1 = −(q2 + q3) находится

на расстоянии r1 от атома F на отрезке [FH]. Если в

потенциале (2) не фиксировать положение двух зарядов

на атомах молекулы, то потенциал будет задаваться

семью параметрами: двумя зарядами, тремя расстояни-

ями {r i}
3
i=1, задающими положение зарядов на линии,

соединяющей атомы F и H, и двумя параметрами ǫ и σ

потенциала Ленарда−Джонса.

Относительная простота и достаточно большое число

свободных параметров потенциала 12-6-1 делает его

очень удобным для моделирования динамики много-

молекулярных комплексов двухатомных молекул FH.

Молекула FH обычно участвует в образовании двух

сильных водородных связей, значительно при этом по-

ляризуясь. Будем считать, что при изменении длины

валентной связи r = |FH| также пропорционально ме-

няются расстояния расположения зарядов от центра

атома фтора. Для моделирования динамики цепочки

водородных связей (FH)∞ лучше всего использовать

потенциал (2) с параметрами

q1 = −0.6397e, q2 = 0.6159e, q3 = 0.0238e,

r1 = 0.2577ρ/ρ0, r2 = 0.9356ρ/ρ0, r3 = −1.6237ρ/ρ0,

ǫ = 0.0079778 eV, σ = 2.837109�A,

где ρ и ρ0 — текущая и равновесная длина валентной

связи F−H, e — заряд электрона, размерность [r i ] = �

A.

При этом наборе параметров молекула FH будет иметь

правильные значения дипольного µ = q1r1 + q2r2 + q3r3

и квадрупольного момента Q =
3

∑

i=1

qi(r1 − rm)2 (rm —

расстояние от центра тяжести молекулы до центра

атома F), а энергии и конфигурации стационарных

состояний димера (FH)2 лучше всего совпадают с экспе-

риментальными данными [16] и результатами квантовых

расчетов [17].

Для моделирования динамики УНТ воспользуемся

силовым полем, в котором разными потенциалами опи-

сываются деформации валентных связей и углов, тор-

сионных и двугранных углов и невалентные взаимо-

действия пар атомов [18,19]. В этой модели энергия

деформации валентных связей C−C, C−H описыва-

ется гармоническим потенциалом (1), где для свя-

зи C−C ρ0 = 1.418�A, K = 508.9N/m, для связи C−H

ρ0 = 1.08�A, K = 444.3N/m.

Энергия деформации валентных углов C−C−C,

C−C−H описывается потенциалом

U(u1, u2, u3) = U(ϕ) = ǫa(cosϕ − cosϕ0), (3)

где косинус валентного угла cosϕ = −(ν1ν2)/|ν1||ν2|,
вектора ν1 = u2 − u1, ν2 = u3 − u2, а вектора u1, u2, u3

задают координаты атомов, образующих валентный угол.

Для угла CCC энергия ǫa = 1.3143 eV, для угла CCH —

ǫa = 0.8 eV, равновесное значение угла ϕ0 = 120◦ .

Деформации торсионных и двугранных углов описы-

ваются потенциалом

Wt(u1, u2, u3, u4) = ǫt(1− z cosφ), (4)

где cosφ=(ν1, ν2)/|ν1||ν2|, вектора ν1=(u2−u1)×(u3−u2),
ν2 = (u3 − u2) × (u4 − u3), множитель z = 1 для двугран-

ного угла (равновесное значение угла φ0 = 0) и для

торсионного угла (φ0 = π), энергия ǫt = 0.499 eV (трех-
мерные вектора u1, . . . , u4 задают координаты атомов,

образующих угол). Более детальное описание энергии

деформации торсионных и двугранных углов дано в [19].

Невалентное взаимодействие атомов молекулы фтори-

стого водорода с атомами УНТ опишем потенциалом 9-6

из силового поля PCFF

Wl j = ǫl j

[

2(r l j/r)9 − 3(r l j/r)6
]

, (5)

где r — расстояние между взаимодействующими ато-

мами. Для пары атомов F, C энергия взаимодействия

ǫl j = 0.00217 eV, равновесное расстояние r l j = 3.712�A,

для пары H, C энергия ǫl j = 0.00110 eV, расстояние

r l j = 3.669�A.
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3. Стационарные состояния
цепочек (FH)N f внутри нанотрубок

Рассмотрим открытые нанотрубки со структурой

”
кресло“ и

”
зигзаг“ — см. рис. 1 и 2. К открытым

краям (к краевым атомам углерода) присоединим ато-

мы водорода. Для нахождения стационарного состояния

системы из цепочки (FH)N f и УНТ нужно решить задачу

на минимум потенциальной энергии системы

E → min : {un}
N
n=1, (6)

где N — общее число атомов C, H, F системы,

un — трехмерный вектор, задающий координаты n-го
атома, E — общая потенциальная энергия молекуляр-

ной системы (сумма всех потенциалов взаимодействия

(1), . . . , (5) для всех атомов системы).
Задача на минимум (6) решалась численно методом

сопряженного градиента. Выбирая начальное положение

атомов, мы можем получить все основные стационарные

состояния системы. При положении цепи (FH)N f вдоль

внешней поверхности нанотрубки получается плоская

зигзагообразная цепочка водородных связей с углом

зигзага α = 117◦ и шагом (расстоянием между соседни-

ми атомами фтора) a = |FF| = 2.50�A. Длина валентной

связи в цепочке |FH| = 0.97�A (для изолированной

молекулы |FH| = ρ0 = 0.929�A).
Решение задачи (6) показало, что цепочка водород-

ных связей сохраняет плоскую зигзагообразную фор-

му при ее помещении внутрь нанотрубок диаметра

D < 0.85 nm — см. рис. 1 и 2. С изменением диаметра

нанотрубки будет только меняться угол α (угол FFF)
и шаг a (расстояние |FF|) плоского зигзага цепи водород-

ных связей F−H · · ·F−H · · · F−H · · · . Внутри УНТ (5, 5)
(D = 0.68 nm) зигзаг цепи будет иметь угол α = 140◦,

шаг a = 2.49�A. Перемещение цепи с внешней поверхно-

сти внутрь для этой нанотрубки приводит к энергетиче-

скому выигрышу на 1E = 0.073 eV для каждой молеку-

лы цепи. Для цепи внутри УНТ (6, 6) (D = 0.80 nm) угол
зигзага α = 120◦, шаг a = 2.49�A, энергетический выиг-

рыш 1E = 0.111 eV. Внутри более широкой УНТ (7,7)
(D = 0.94 nm) цепь теряет свою плоскую форму и

принимает вид плотной трехмерной структуры — см.

рис. 1, c. Для цепи внутри УНТ (9, 0) (D = 0.70 nm)
α = 135◦, a = 2.50�A, 1E = 0.101 eV, для цепи внут-

ри УНТ (10, 0) (D = 0.77 nm) α = 122◦, a = 2.49�A,

1E = 0.117 eV. Внутри более широкой УНТ (11,0)
(D = 0.852 nm) цепочка принимает форму трехмерной

спирали, идущей вдоль внутренней поверхности нано-

трубки — см. рис.21, c. Проведенное моделирование

показывает, что цепочку водородных связей, наибо-

лее близкую по структуре к цепочке водородных свя-

зей гидроксильных групп (OH)∞, образуют молекулы

фтористого водорода внутри нанотрубок с индексом

хиральности (6, 6) и (10, 0), поэтому в структурах

(FH)N f ∈ CNT (6, 6) и (FH)N f ∈ CNT (10, 0) следует

ожидать наиболее высокой протонной проводимости.

Рассмотрим более детально эти комплексы.

Рис. 1. Стационарное состояние цепочки водородных связей

(FH)N f внутри открытой одностенной УНТ со структурой

”
кресло“: (a) с индексом хиральности (5, 5), N f = 32; (b) с

индексом (6, 6), N f = 36; (c) с индексом (7,7), N f = 106. При

длине L = 7.34 nm нанотрубки имеют химические формулы

C600H20, C720H24, C840H28 . Серые шарики показывают атомы

углерода, белые — водорода, черные — фтора. Для удобства

вида на цепочку атомов фтористого водорода удалена часть

центральных атомов нанотрубки.

Рис. 2. Стационарное состояние цепочки водородных связей

(FH)N f внутри открытой одностенной УНТ со структурой

”
зигзаг“: (a) с индексом хиральности (9, 0), N f = 35; (b) с ин-

дексом (10, 0), N f = 38; (c) с индексом (11,0), N f = 44. При

длине L = 7.61 nm нанотрубки имеют химические формулы

C648H18, C720H20, C792H22 .

Для того, чтобы избежать возможности выхода моле-

кул высокотоксичного фтороводорода из нанотрубок, их

открытые края лучше сузить, как показано на рис. 3 и 4.

Малый диаметр краевых отверстий (D = 0.47 и 0.42 nm)
не позволит выйти крупному атому фтора, но сохранит

возможность выхода и входа протонов.

Физика твердого тела, 2020, том 62, вып. 11
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Рис. 3. Стационарные состояния цепочки водородных связей

(FH)38 внутри одностенной УНТ (6, 6) c суженными открыты-

ми краями: (a) основное состояние цепи (все молекулы FH

направлены в одну сторону, слева направо); (b) цепочка с

положительным ориентационным дефектом (у первой поло-

вины цепи молекулы направлены слева направо, у второй —

справа налево); (c) цепочка с отрицательным ориентационным

дефектом (у первой половины цепи молекулы направлены

справа налево, у второй — слева направо). Длина нанотрубки

L = 8.7 nm.

Транспорт протонов по зигзагообразной цепи водо-

родных связей проходит с помощью миграции двух

типов дефектов: ионных и ориентационных [1,20]. В пер-

вой стадии переноса протон двигается в виде ионно-

го дефекта. Происходит последовательное перемещение

атомов водорода вдоль линий водородных связей от

одного атома фтора к соседнему, переводящее цепоч-

ку из состояния · · · FH · · ·FH · · · FH · · · в состояние

· · ·HF · · ·HF · · ·HF · · · . Во второй стадии по цепочке

должен пройти ориентационный дефект (последователь-
ный поворот молекул цепи FH на угол зигзага α) для

перевода цепи в исходную ориентацию.

Цепочка водородных связей внутри нанотрубки биста-

бильна, все молекулы цепи могут быть направлены либо

слева направо, либо справа налево. Ориентационный

дефект возникает, когда в первой и во второй части

цепи ее молекулы направлены в разные стороны. При

направлении молекул навстречу друг другу в области

локализации дефекта возникает избыточная плотность

протонов, поэтому такой дефект называют положитель-

ным — см. рис. 3, b и 4, b. При направлении молекул

друг от друга в области локализации дефекта плотность

протонов уменьшается, такой дефект называют отрица-

тельным — см. рис. 3, c и 4, c.

Вид стационарных ориентационных дефектов цепи

водородных связей (FH)N f внутри УНТ (6, 6) и (10, 0)
показан на рис. 3 и 4. Как видно из рисунков, ориен-

тационные дефекты цепи локализуются на 3-4 звеньях

цепи. В нанотрубке (6, 6) энергия положительного де-

фекта (разница энергии цепи с дефектом от энергии

основного состояния цепи) 1E+ = 0.56 eV, энергия отри-

цательного дефекта 1E− = 0.51 eV. В нанотрубке (10, 0)
энергии ориентационных дефектов цепи 1E+ = 0.06 eV,

1E− = 0.91 eV.

4. Динамика цепочек
водородных связей

Для проверки устойчивости цепочки водородных свя-

зей (FH)N , помещенной внутрь одностенной УНТ, бы-

ло проведено молекулярно-динамическое моделирова-

ние цепочки из N f = 177 молекул FH, помещенных в

УНТ с индексом хиральности (6, 6) с суженными откры-

тыми краями. При длине L = 38.7 nm такая нанотрубка

состоит из Nc = 3620 атомов углерода и Nh = 20 атомов

водорода, присоединенных к краевым атомам нанотруб-

ки. Зигзагообразная цепочка водородных связей (FH)177
полностью заполняет внутреннюю полость нанотрубки.

Вид такой нанотрубки длины L = 8.7 nm показан на

рис. 3.

Для моделирования тепловых колебаний структуры

(FH)N ∈ CNT (6, 6) нужно численно проинтегрировать

систему уравнений Ланжевена

Mnün = −
∂

∂un
E − ŴMnu̇n − 4n, n = 1, . . . , Nc + Nh,

Mnün = −
∂

∂un
E, n = Nc + Nh + 1, . . . , N, (7)

где N = Nc + Nh + 2N f — общее число атомов моле-

кулярной структуры, Mn — масса n-го атома, un —

трехмерный вектор, задающий координаты n-го атома,

Ŵ = 1/tr — коэффициент трения (время релаксации

термостат tr = 1 ps), 4n = {ξn,i}
3
i=1 — вектор нормально

распределенных случайных сил Ланжевена с функциями

корреляции:

〈ξn,i (t1)ξk, j(t2)〉 = 2MnkBTŴδnkδi jδ(t1 − t2)

(kB — постоянная Больцмана, T — температура термо-

стата).
При использовании системы уравнений (7) с тер-

мостатом Ланжевена будут взаимодействовать только

атомы нанотрубки, а внутренняя цепочка (FH)N f будет

термализоваться за счет взаимодействия с атомами

нанотрубки.

В качестве начального решения системы уравнений

движения (7) возьмем стационарное состояние структу-

ры (FH)N f ∈ CNT (6, 6), полученное при решении задачи

на минимум (6). Пусть в начальный момент нанотрубка

направлена вдоль оси x . Для того, чтобы сохранить

направление нанотрубки, зафиксируем положение двух

ее атомов: одного атома из ее левого, другого — из

ее правого края. Тогда направление n-ой молекулы FH

будет задаваться углом φn между вектором FHn и

осью x . В основном состоянии цепи (FH)N f , когда все
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Рис. 4. Стационарные состояния цепочки водородных связей

(FH)36 внутри одностенной УНТ (10, 0) с суженными краями:

(a) основное состояние цепи; (b) цепочка с положительным

ориентационным дефектом; (c) цепочка с отрицательным ори-

ентационным дефектом. Длина нанотрубки L = 7.47 nm.
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Рис. 5. Зависимость от времени t ориентационных углов

молекул FH {φn}
N f
n=1 для цепи из N f = 177 молекул, находя-

щихся в УНТ (6, 6) с суженными открытыми краями (длина
нанотрубки L = 8.7 nm). Показана динамика при температуре

(a) T = 350K, (b) T = 400K, (c) T = 440K. В начальный мо-

мент времени t = 0 цепочка находилась в основном состоянии

φn = φ0.
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Рис. 6. Динамика в термализованной цепи (FH)177 поло-

жительного ориентационного дефекта. Показана зависимость

от времени t ориентационных углов молекул {φn}
177
n=1 при

температуре (a) T = 200K, (b) T = 250K, (c) T = 300K,

(d) T = 350K. В начальный момент времени t = 0 стационар-

ный дефект находился в центре цепи.

молекулы направлены слева направо, углы {φn = φ0}
N f

n=1

(равновесное значение угла φ0 = 30◦), а когда все моле-

кулы направлены справа налево, углы {φn = π − φ0}
N f

n=1.

При наличии в цепи положительного ориентационного

дефекта последовательность {φn}
N f

n=1 будет иметь вид

кинка (в области локализации дефекта углы φn будут

возрастать от значения φ0 до значения π − φ0, рис. 6).
При наличии отрицательного ориентационного дефекта

последовательность {φn}
N f

n=1 будет иметь вид антикинка

(в области локализации дефекта углы φn будут убывать

от значения π − φ0 до значения φ0, рис. 7).
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Для того, чтобы сгладить быстрые флуктуации зна-

чений углов ориентации φn(t), мы будем следить за

изменением их усредненных по времени значений

φn(t) =
1

t1

t1
∫

0

φn(t + τ )dτ

c временем усреднения t1 = 10 ps.

Моделирование динамики комплекса

(FH)177 ∈ CNT (6, 6) показало, что цепочка водородных

связей внутри нанотрубки при всех рассмотренных

температурах T < 500K остается устойчивой — она

всегда остается внутри и сохраняет зигзагообразную

форму. Динамика ориентационных углов молекул
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Рис. 7. Динамика в термализованной цепи (FH)177 отри-

цательного ориентационного дефекта. Показана зависимость

от времени t ориентационных углов молекул {φn}
N f
n=1 при

температуре (a) T = 200K, (b) T = 250K, (c) T = 300K,

(d) T = 350K. В начальный момент времени t = 0 стационар-

ный дефект находился в центре цепи.

цепи {φn(t)}
177
n=1 при разных значениях температуры

представлена на рис. 5. При T < 400K цепочка

водородных связей всегда остается в начальном

основном состоянии φn ≈ φ0. При T > 400K на правом

конце цепи уже может появляться, а затем двигается по

ней положительный ориентационный дефект (кинк).
Моделирование динамики комплекса с ориентацион-

ным дефектом внутренней цепи водородных связей пока-

зало, что движение дефектов является термически акти-

вированным (при низких температурах дефекты остают-

ся пинингованными) и происходит в виде броуновского

движения частицы вдоль цепи. Чем выше температура,

тем выше подвижность дефектов — см. рис. 6 и 7.

Положительный ориентационный дефект (кинк) обла-

дает более высокой подвижностью, чем отрицательный

дефект (антикинк). При выходе дефекта на конец цепи

он исчезает, и цепочка переходит в однородное основное

состояние.

Таким образом, тепловые колебания не приводят к

разрывам цепочки водородных связей (FH)∞ внутри

углеродной нанотрубки, поэтому цепочка всегда может

быть использована для транспорта протонов. При пере-

носе протона по цепи водородных связей самое большое

время требуется на ее переориентацию после прохож-

дения ионного дефекта. Такая переориентация, пере-

ход цепи из состояния HF · · ·HF · · ·HF · · · в состояние

FH · · ·FH · · · FH · · · , происходит за счет термически ак-

тивированного прохождения вдоль цепи положительного

ориентационного дефекта. Поэтому тепловые колебания

не только не препятствуют транспорту протонов по цепи

водородных связей внутри нанотрубки, но являются его

необходимым условием.

5. Заключение

Проведенное численное моделирование показало, что

молекулы фтористого водорода внутри одностенных уг-

леродных нанотрубок с диаметром D < 0.85 nm образу-

ют плоские зигзагообразные цепочки водородных связей

F−H · · · F−H · · ·F−H · · · . Цепочку, наиболее близкую по

структуре к цепочке водородных связей гидроксильных

групп OH, образуют молекулы фтороводорода внутри

нанотрубок с индексом хиральности (6, 6) и (10, 0). В та-

ких открытых нанотрубках с суженными краями цепочки

водородных связей (FH)N могут полностью заполнять

их внутреннюю полость, образуя структуру, устойчивую

к тепловым колебаниям в широком диапазоне темпе-

ратур. В цепочках могут существовать стационарные,

локализованные на 3−4 звеньях цепи, ориентационные

дефекты, разделяющие части цепи, имеющие противопо-

ложное направление молекул FH.

Моделирование динамики комплекса

(FH)N f ∈ CNT (6, 6) показало, что тепловые колебания

не приводят к разрывам внутренней цепочки водородных

связей. Наличие тепловых колебаний является необ-

ходимым условием для возможности движения вдоль

цепочки локализованных ориентационных дефектов. За
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счет движения дефектов происходит переориентация
цепочек водородных связей, необходимая для воз-
можности возобновляемого протонного транспорта.
Таким образом, проведенное моделирование показало,
что молекулярные комплексы (FH)N f ∈ CNT (6, 6)
и (FH)N f ∈ CNT (10, 0) могутвыполнять роль про-
тонопроводящих нанопроводов, в которых внешняя
нанотрубка выполняет роль обмотки (изоляции),
защищающей и стабилизирующей внутреннюю прото-
нопроводящую цепочку (FH)N f .
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