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Введение 

В период повсеместного развития нанотех-
нологий и осмысления последствий очередной 
научно-технической революции углеродные 
наноструктурные материалы (УНМ) как объект 
инноваций и предмет научного интереса лока-
лизуются в сфере материаловедения конструк-
ционных и функциональных материалов на их 
основе. 

Теоретико-методологический аспект изуче-
ния информационных факторов, влияющих на 
формирование сорбционных и окислительных 
свойств УНМ имеет концептуальный и общепо-
знавательный характер. 

Актуальность обсуждения этих вопросов 
обусловлена чрезмерной абсолютизацией фор-
мирования физико-химических свойств наност-
руктурных материалов исключительно за счет 
их структурных особенностей [1]. 

Цель работы – оценить важность контроля 
компонентного состава примесей в УНМ при 
изучении сорбционных и окислительных 
свойств образцов, когда постоянство структуры 
измеряемой пробы очевидно. 

В работе обсуждены следствия классифика-
ционных характеристик УНМ как нанострук-
турных систем в развитии представлений Дан-
цера-Тана-Мольха [2]. Предложена информаци-
онная методологическая оценка для соотноше-
ния «триады»: состав-структура-свойство при-
менительно к данной проблеме. Приведен при-
мер теоретико-методологического анализа ма-
териальной системы (МС) УНМ при планиро-
вании эксперимента и оценки полученных ре-
зультатов. 

Теоретические предпосылки 
Классификационные характеристики. УНМ 

как наноструктурная система (НСС) согла 
сно иерархии уровней принадлежит к  
третьему зерно-гетерофазному уровню (от 5 нм 
до 1000 мкм), который следует за кластерным 
(0,5–5,0 нм) [1]. 

Структурными единицами (СЕ) НСС УНМ 
являются макромолекулы углерода (нанолуко-
вицы (УНЛ), графитовые нанопакеты (ГНП) [3], 

графитовые нановолокна (ГНВ), углеродные 
нанотрубки (УНТ) и др.). 

Свободная поверхность УНМ преимущест-
венно ограничена поверхностью раздела «твер-
дое тело – газ» [1]. Классификация УНМ по 
форме СЕ – гранулярно-фибрилярного типа [3] 
с различным характером расположения струк-
турных элементов в пространстве [1]. 

Оценка энергии свободной поверхности 
УНМ. По данным [4] удельная поверхность об-
разцов УНМ и графита оценивалась в 130 и  
8,6 м2/г соответственно. Для жаростойких во-
локнистых материалов АУВМ она может со-
ставлять 50–800 м2/г [5]. При этом молярная 
свободная поверхность равна 600–9600 м2/моль. 
Средний вклад поверхностной энергии для ме-
таллов и тугоплавких карбидов составляет  
1–3 Дж/м2 [1]. Отсюда средний вклад в общую 
энергию МС УНМ можно оценить в  
1,2–19,2 кДж/моль, что приближается к энталь-
пии плавления многих металлов. 

Необычность физических и физико-
химических свойств может быть обусловлена 
размерным фактором (по Гляйтеру [1]). 

Методологический подход 
Причины, влияющие на различия физико-

химических свойств (адсорбция, окисление и 
др.) проблемных образцов УНМ, лежат в плос-
костях самодостаточных информационных 
представлений (П) материаловедческой «триа-
ды». С учетом наноструктурного состояния 
«триада» превращается в иерархический ин-
формационный «квартет». Это компонентное 
представление (Кп) состава УНМ, динамиче-
ское представление (Дп) физических и физико-
химических свойств, структурное представле-
ние (Сп) структурных единиц УНМ. Особое ме-
сто занимает локально-распределительное 
представление (ЛРп) компонентов и структур-
ных единиц, формирующее свойства УНМ пу-
тем установления устойчивых связей Кп и Сп. 
Кп, Дп, Сп и ЛРп объединяет причинно-
следственная связь, разъединяют качественные 
барьеры и относительная неопределенность. В 
целом они описывают материальную систему 
(МС) УНМ. Каждое представление имеет свои 



Proceedings of IX International Conference “Hydrogen Material Science and Chemistry of Metal Hydrides”, Ukraine,  
September  5-11, 2005, http://www.ichms.org 

 
 
 

 619 

источники информации (методы, процедуры, 
оборудование). Уровень неопределенности, 
объем полезной и избыточной информации воз-
растают в ряду Кп<Дп<ЛРп<Сп (1). Низкая ин-
формативность методов Кп не предполагает 
существование структуры УНМ. Высокий уро-
вень разрешающей способности методов Сп и 
ЛРп не позволяет судить о конкретном составе 
испытуемой пробы. 

Результат – различия измеряемых свойств. 
Причина – отсутствие информации о компо-
нентном составе образца. Очевидно по этой 
причине авторам [7] не удалось до конца сде-
лать вывод о том, что увеличение сорбционной 
емкости УНМ по отношению к ксенону в ре-
зультате вакуумной термической обработки 
УНМ обусловлено не столько увеличением 
удельной поверхности, сколько ее освобожде-
нием от карбоксильных и других групп в ре-
зультате их восстановления до CH4, CO, CO2  
и H2. 

Наличие органического функционального 
покрова на поверхности УНМ [6] обусловило 
необходимость контроля содержания O, N, H. 

Пример прогнозирования закономерностей 
окисления УНМ 

Цель прогнозирования – достижение свойств 
и характеристик УМ зависящих только от ее 
структурных  особенностей. 

В качестве основы была использована взаи-
мосвязь «квартета» неравенства (1). 

Окислительные свойства УНМ (Σ(Дп)i) при 
сохранении структуры (Σ(Сп)i = Const) есть па-
кет многопараметрических функций состава 
примесей (Σ(Кп)i) и их локального распределе-
ния (Σ(ЛРп)i). При удалении примесей массовая 
доля углерода χC → 100 % (мас.), где  
Σ(Кп)i = Const. Локальное распределение угле-
рода будет эквивалентно его распределению в 
СЕ: Σ(ЛРп)i ~ Σ(Сп)i. Измеренные окислитель-
ные свойства будут отражать интегрированный 
статистический состав структурных единиц: 
УНМ =Σ(УНФ)i, Σ(Дп)i[OX] ~ Σ(УНФ)i. Если  
i = 1, то Дп[OX] ~ УНФ. 

Феномен дискретной температурной 
RED/OX идентичности устанавливает темпера-
туры окисления конкретных УНФ [8], а коли-
чество углерода, сгоревшего при этих  
температурах, пропорционально их массовой  
доле χCi в УНМ, где ΣχСi = 100 % (мас.) или  
Σqi = 1 (отн. мас. части). 

Общая свободная поверхность УНМ Sуд.общ. 
будет равна сумме парциальных вкладов сво-
бодных поверхностей УНФ, входящих в состав 
УНМ. 

Sуд.общ. ≤ ΣSiqi, 

где Σqi = 1 – сумма парциальных массовых 
частей УНФ в УНМ (отн. мас. части). 

Si – удельная поверхность УНФi. 
В случае индивидуальной УНФ: i = 1; qi = 1; 

Sуд.общ. = SiУНФi. 
Полученные результаты компонентного со-

става примесей, содержания УНФ в УМ и об-
щей свободной поверхности являются стан-
дартной характеристикой материала, а также 
стартовым информационным пакетом для даль-
нейшего прогнозирования физико-химических 
свойств УНМ. 

Заключение 
Сравнение сорбционных характеристик 

УНМ в стандартном и новом состоянии позво-
лит оценить интегральный статистический 
вклад локального распределения свободной по-
верхности структурных единиц матрицы, акти-
вирующих добавок и примесей в формировании 
новых свойств УНМ. 

Постоянное аналитическое сопровождение 
исследований и технологий позволяет оценить 
особенности физико-химических свойств об-
разцов и материалов на основе УНМ. 

Результаты практической реализации данной 
модели представлены в докладе «Закономерно-
сти окисления наноформ в составе углеродной 
матрицы» включенном в программу данной 
конференции. 
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