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В рамках теории функционала плотности оценён барьер миграции лития в 
цилиндрическом углеводороде (С4Н2)8 позволяющий охарактеризовать 
подвижность металла в нанотрубках. Углеводород представляет собой систему 
восьми конденсированных бензольных колец замкнутых в цилиндр в соответствии 
с топологией углеродной нанотрубки типа armchair.  

Расчеты выполнены с использованием обменно-корреляционного потенциала в 
форме PBE0 с использованием базисных наборов 6-31G* на углероде и литии, и 
STO-3G на атомах водорода. Вычисления проведены с помощью программы PC 
GAMESS. 

Электронное строение комплекса Li(С4Н2)8 характеризуется практически 
полным переносом электрона с металла на углеродный каркас. Поверхность 
потенциальной энергии имеет восемь эквивалентных минимумов, 
характеризующихся размещением лития над центрами углеродных 
шестиугольников на расстоянии ~ 2 Å. Геометрические структуры локальных 
минимумов, равно как и переходных состояний обладают точечной симметрией 
C2V. Для обеих конфигураций выполнен расчет матрицы Гессе для подтверждения  
типа найденных  стационарных точек. 

В переходном состоянии литий располагается над серединой С-С на расстоянии 
2,05 Å. Барьер миграции лития между эквивалентными минимумами составляет 
0,4 кал/моль, практически свободном перемещении лития внутри углеводорода. 
Геометрия углеродного каркаса в минимуме и переходном состоянии практически 
одинакова. Результаты расчетов находятся в полном согласии с ионной 
проводимостью соединений внедрения лития в углеродные нанотрубки. 
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