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Малостенные углеродные нанотрубки МСНТ − перспективный углеродный материал с разнообразными применениями. Наиболее технологичным методом синтеза МСНТ является CVD – пиролиз газофазного носителя углерода на каталитических частицах КЧ малого размера. Одной из проблем получения МСНТ в CVD- технологии является отсутствие теоретического алгоритма расчета параметров нанотрубки в зависимости от параметров CVD- синтеза. 
Такой алгоритм должен начинаться с расчета нуклеации зародышей нанотрубок на поверхности КЧ. Такими зародышами в предлагаемой модели являются островки – фрагменты фуллереноподобной поверхности [1]. Расчет нуклеации множества островков, которые обеспечивают истощение КЧ углеродом и снимают пересыщение, позволяет определить число островков Ni, их размер, максимальное пересыщение КЧ. 

Дальнейшая динамика островков определяется термодинамической выгодностью их роста и кинетическими условиями роста – соотношением барьеров превращения островка в нанотрубку и его расширения. 
Расчет показывает, что в момент достижения максимального пересыщения и начала его спада условие роста оказывается почти всегда выполнено, и нанотрубки начинают расти как индивидуальные. 

Анализ такого роста на уровне выделения отдельных атомов показывает, что такое выделение сопровождается вращением осей нанотрубок относительно нормали к поверхности КЧ. Если нанотрубок возникает много и они расположены часто, вращение ведет к возникновению пучков. 

Этот процесс определяет границу существования пучков и индивидуальных нанотрубок со стороны высоких температур. Со стороны низких температур граница существования пучков ОНТ и индивидуальных многостенных нанотрубок определяется резким ростом пересыщения (Рис.). 

Для получения индивидуальных ОНТ по схеме одна КЧ – одна МСНТ– оптимальным является размер КЧ не более 5нм и температура свыше 8000С, что качественно отвечает эксперименту. Диаграмма областей возникновения разных типов нанотрубок в осях (T, DКЧ) указывает также на возможность более мягких условий. Другим приложением модели является расчет нетрадиционных геометрий эмиссионной электроники, предусматривающих зарождение строго определенного числа нанотрубок необходимого качества из каждой частицы катализатора. 

[1] N.I. Alekseyev. Russ. Solid State Phys, 48, 8, 1518 (2006).
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