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��
����� � ������������ �������� ����
����� �����
����, ����
����� �

	������ ����� �����, � ���	����� ���	�
���
 100–700 �. ��������, ��� ��-

������ ��������
����� � ��
����� ����� ���	������, ���������� 
����

	
� T = 0 K, ���
������� ����� � 	
� ���� 
������
����� ���	�
���
��. 

������ ��
����
 �������� ����
����� ������ � ����������� �� �� ���-

���
��� � ���	�
���
�. �
�������������, ��� 	
� ����� ������
��-

�� �������� ������ ����� ���������� �� ������� 	
� ���	�
���
��, 

	
���!����� ���������. " ������� �� #���� ������, 	
� ������
����, 

	
���!����� 	�
�� ������
���
��������, �������� ������
�� ����� ��-

 ������ ���� 	
� ����� ������ �� 
������
����� ���	�
���
. 

�������� ��	�
: ����	���� �
�	�����, ���	��
����� �	������, 
�	�-

�
� ������
 � ���
���
, �	�������	� �	����	�
���, �	�������
� ���
-

���
, 
����� �� ����� ������	�. 

"�������

���������	�
� ��������� ���������� ���������� (���) ���
������ ���, ���������� �

����� ������ �������
� �����
� ��������
. ����� �������
 ������ ���������	 ���  

X@(n,m), ��� X – ������, ����
������ �� ���������� ��������, � n � m – ������
  ����	�����

������. ! ������������� ����� ������ ����� ��"���
 ��������
 ���, ��� ����� �����������-

���� ������
 � ��� ��������� � ����- ��� ���� ��������������� – � �����#���� ���������. 

$���������� �������������� ��������� ��������, ��� �������� � �������� ��"���� �����


���
���	�� ���������� ��������, � ������ �����	��� �������������� ��� � ����������

���	�� ���������	 ��� �� �����, ��� ��� �������������� ���. �� ������ ���� ������������, 

����� ��%����&�� � �������� ��������� ��� ������������ ��� �� ��������������� ��� %�-

����������������� ���������, &�����������
� �������� ����	������� ������
 �������

�������, ���� ��� ����� %���&������ ����������� �������� ��� ab initio ������������ ����-

����. 

'����� �� ���
 ����
 � �������
 ������������ �������� �������
 � ������, 

Li@(n,m), � ������, ������, � ������������� ��� ���������� ������ �������� ���������-

��� �������. ( ������ [1] ���������� ������� Li@(12,0), � � [2] – Li@(5,5). ���� �
�� �������

��������, ������������� � �� ��������� �������� ��������� Li@(7,7) � Li@(11,0) [3–5]. (�� ���

������������ ��������� � ������ ����� ���������, T ~ 0 K, � �� ����� ��� ����	�
� ��������-

�� ��
��� �������� �� ���������� T ~ 300 K � �
#�. ( ��������� ����� ������, �� �������

�� �
���
, �������
� � ������  [1–5], �� ������
 , ��������
 ��� ������� ���������� . (

��������� ������ �������� �
��� �������	 �� ���� ����� � ����	� ���	�������� ������-

������� ���������
 ���������, �� ��� �� ���
 %�������� ���&���. 

������ ���	������

(� ��� ������� ����	�������	 ������������ �������� )���–$��������, ������������� �

����� SIESTA [6]. *�� �������-�������&������� �������������� � ���������� �����	���

�������� ���������	 ����������&�� )������ � +�����. ( ������ 2s2
2p2

��������
 ��������

� 2s1
�������� ����� ��������������	 �����, � �����	�
� ���
�����	 ���������&����� ���-

������–,�������. *�� �������
 ���������� ����	������� ����� DZP (��� C: ��� ������	�
�

%���&�� ��� 2s � 2p, � ���� 3d �������	; ��� Li: ��� ������	�
� %���&�� ��� 2s � ���� 2p ����-

���	). )��������� ������
 %���&��, ����� �������, ���������� 13 ��� ����� �������� � 3 ���

����� �����. ( ������� ����	������� ��������� ����–-�����. 

                                                     
1 !��
��� !����� +�����	���� – �������� %�����-������������� ����, ��&���, ��%���� ����� � ������������� %�����, .���-

����	���� �������������
� �����������.   E-mail: sergey.sozykin@gmail.com 
2 /������� (������ $������� – ������ %�����-������������� ����, ��%�����, ��%���� ����� � ������������� %�����, .���-

����	���� �������������
� �����������. 
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0���	������
� ���� �����, ��� � ��� ������
� �����
, �������� ���	�� ������������ �

�
��������	��� ����, ��� ����������� ������������ ��� ������ ������������ ������
, ��� �

����� ���
������ �� %������ ����������. ���, �� �� ������� , ��� �������������� �
���-

�����	�
� ��������� .��1� «�������», �������� ������������ ������, �������� �� ~100 

������ ��������. $������ � �������� ��"���� ������������ �
� �
���� %������� ��������

Li@(7,7) ������ 2 1 ��, ���������� 112 ������ �������� � �� 1 �� 4 ������ ����� (���. 1). ���

�����	 ��������	 � �������� ���-

������ 100–700 ). 0���	�������	

������������ �������
� �������. 

3����� ��������� ������ ����	 ���

���������� �������������� � 10 ���

���	#�, ��� ������
 � ��� �����-

#� �� ��������� . ��� ��������

������	, ��� ������������ �����-

��������� �����
� �������
, ��

����������������� ���� � ������. 

�������� ��������� #��	�
�������

�������
� ����� ������� ������������ ���#�� ����	������� ���� [3–5] � ������� ��-

������������� �� ������������� ���. $�������
� �����	���
,  ��� � ����������� ���� �

������, ������ ����� �� ����� �������� �������������. (���� ��������� � ������������ ���-

����� ���������	 �����
 ��� ������� �� �����. (�����  ������ ����	 �&���� ����&���	���

�������� ������, ��� ��������, ������� ����� ������	 � ������� ����� ����
 ������. ! ����

&��	� �
 � ��������� ������ ����������� ��� ������
� ������ � �������� ����
 ���������-

�
 ������, ��������� ����
 Li � C: � �������� �������, ����������������� � ������ Li, 

LiC6H6, � � �������� ������� �����, Li-C. 

�������� �� ��������� �������, ����� � ����������� ��������� �������� ������� � ��-

���� ���������	�� �� ��#�� [7]. *��� � ����	� ����	 ����
 ������� ��� �� ������� �
��-

���	, �����������
 �� � ��� ����
 ������ !-! � Li-C. 4��� ��#	, ��� ���� Li �� ������ �����-

����� ��� &������ #��������	���� �� ������ ��������, � ���������� Li-C �� ������ � ��������

0,215–0,265 �� [7]. 3�����
, �
������
� ���� � ����	� ������
 �
#� ������������, �-

���
���� ������� ��� �������
 �� ����������

Li-C: 0,224, 0,234 � 0,239 ��. !���� !-! ������-

���� �� ��� ���
: 4 ����� ����� ����� 0,143 ��

� 2 ����� – 0,138 ��. *�� ������� ����� �
 ���-

������� ��������� ����� ������� ������
 ���

%���&�� ���������� ����� �������. 3����	���


����������
 �� ���. 23��. 2. ������� �������

����� � ��� �������������  ���#�� �������� �

����
�� �����
 [8], �������
�� ��� � ������

��� ����������, ��� � � ����	�������� �����-

����&����. ����� �������, ����� ��������	, 

��� ����	�������� ���� �������� ������� ���	-

#� ����������
 ������ (� ������ ������ �-

����� �����) �� ������� ����������� � �����-

��� ����� �����#���
� �������, ������
� ���

������� ���
 ������. 

$�������
 ��&���� �������������, �����������
� �� �������������� ���������	 �����	-

�����, ���������	 � ����� ����������	�
 �������
 ������������. ( �������� �������
 

�
�������	 ���%�����&��, �����
� �� ���������� 0=T �������������� ������� �������. 

5�� � ������� �
� ���� ����
� 1 %�. $�� ����� #��� ��� ����� 100 #���� ��������������

��������� �������� ������� %������&�� ���������
 ��������� �������	��, ��� ��������

������	 ���������� ���������#����. 3��. 3 ���� ������������ �  �������� %������&�� ����-

�����
 � ���������#���� ������ ��� �������� ��� (7,7) � 3 ������� �����. 

��!.1. ��' () *$�+� "�� �	� (7,7) c 3 ������� (���%  

��!. 2. �" $+�% ��$,�'� (���% ��� *-"�.�% $�!-
!��%"�% � /'- ������� -+( $�'� � (���%  
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*�� �&���� ���� �������, �������, �������������� ������������, ���� ����� ���������	

��������� ������������� ���������
 ��������� ������
, ��������� ������ ����������. 

*�� ����������  ����������� �������, ����� ������� �����&
 «���
����» ���� �����	��� ��-

�������, �
��������	 �����������&������ %���&�� ��������, ( )ACF t

( ) (0) ( ) (0)i i iACF t V V t V= � � � � ,           (1) 

��� �����
� ������ �������� ���������� � ������-

�� �����& ������
. '�������	, ��� %���&�� ( )ACF t

��� ������ �������� ��
���� �� ���� �� 12 #���� ��-

����������� (��. ���������� ����). $������, ����

%������ ���������� ������
 �������� �� 1500 #����

������������� (�� ���� ����� �������� � ����	�

�
�����
 ���� ������� ��� ��������� ������
�), ��

��� ������� ������	 �������	 �� 120–130 ��������-

�
 ��������� ������
. ,
 ����������, ��� �����

����� ����������, ����
 ���	 �������� �&����

��������
 � ������� ���������. 6������, ��� «��-

������ ����� �
��������» � ��� ���������� ~5 �����

� ����������� �� ����	������� 120 �
��������	�
 ���� Intel Xeon X5680 (3,33 11&). 

$����%����

0� �������� �������, 

��� �
������
� � [5] ���-

���&�� � �������� ���-

������ �� � = 0 ) ��-

 �������� ��� ��� ���-

��������
 ���������: 

����
 Li ������������-

�� ������������ ������

������ ���, ����
����	 �

�������
, ����� � �����

n � ������������ %���-

����� �������� ������

���	#� ��� . $������������ �  �������� �������� ����������� ����� ���� ���. 4, ��� �������-

���
 ����&�� ��� ���������� �� �������	, �������������� ��� ����������. 0� ���. 4 ���-

��, ��� �� ���
 ���������� �������� ����� ����� �������� %�����
�.  

1 ���� 3 �����
��!. 5. �� 0 "� �����1 -+( $�'� � (���% ��� *-"�.�% 1$ � "� 2$� $��(�3"4& � �2 $��-$�&  

$�� ���	#� ���������� ���� ����� ������	�� �� �����	���� �������� ���������� ��-

����, �� � � ���� ������ ���������� �� ���� �� ������ ���������� ���������� ���� (���. 4). /����

�������� ������������ ����
���� (���. 5), ��� �� 1n = �������� ����� �������� %�����
�

(���� ����������� � ����������� ������������ #��������	���� �� ������ ��������) �� ����-

������ ����	 �� 300 ) � ���� ���� � ����������� ��� ������������ �� T = 0 ��������. $��

����� �
���� ���������� ���� ������� ����������	 ��� ����	 �� ������ #��������	���� �

�������. 

��!. 3. �(-��-�.�� � �2 $��-$4  
1� *$�+� "� ���2( �!� Li@(7,7)  

��!. 4. �$� ���$�% ����� (���% (100 K – !( 1� � 700 K – !2$�1�) 
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$�� 2n = �������� ��� �������� ������	 ������	�� �������������, �� �� 300T ≤  K ����-

���� ������������. 0�������� �������	, ��� �� n = 3, 4 �������� ��������� �� ��������� ��

������������ ������ ���� -���� ���� ����������� ������� ��� ���� �� ����� ������ �� ���-

��������
 ��������� (��. ���. 5). 

*�����������  ������������� ��������
 ������

�&��������	 ����� � ����	� ( )ACF t  (1). !������
�

���%�����&�� ��������	 �������
� ��������� �����

����� � &������������� ���� �� ���������� �� 0,25 ��

0,31 �� �� ��� ����������. �� ���. 6 �������
 �����	-

���
 ������� ���� %���&�� ��� �������, ����� n ����-

������ �� 1 �� 4. (����, ��� �� 1n = +7! � ���������-

#���� ������ �������� ��
�
���� ������ ����� ��-

&����&�� � ������� ����� 100 %�, ����
������ �� ��-

�������	�
�  ������� �������� ����� Li ����� �����-

��� ����������. ! ����������� n �������� ��&����&��

����	#�����, ��� ��� �� 4n = �������� ��#	 ������-

�
� %������&�� +)7, ���������
�, ������ �����, ����������� �� ���������� � (1). ��� ���-

�
���� �� ��������� ������������ ���������	���� ������ �������� � �������� ��������

����	 ���� ����� ������. '������, ��� � � ���� ������ �������� ����� �����
  ������� � ��

�������� � ������������ �������� � ����������� ����������. 

&���������

$��������
� ������
 ����
����, ���

1) (
������
� � [5] �� 0T = ������&�� �������������������� ����� � �������� 

Li@���  (��������������� ����������� ������������������ ����� ����� ������ Li 

������ ������ ���; ����������� ��������� Li �� ���&�����&�� ����� 2 ��. %) �� �������� �

�� ������
  (�� 700 )) ���������� . 

2) $�� ����� ����������  (�� 300 )) � ���
 ���&�����&��  (~1–2 ��. %) �������� ���-

��� ����� ������������ � ����������� �������� ���������� � ������� ���������� �� ������

�������� � �������. $�� ����� �
���� ���������� �������� ���������� ��%�����
�. 

3) $�� ���&�����&�� �����, ���
#���� ���� ������������������� ( Li 3 4C = − ), ���-

����� ��������� ����
������ ��%�����
� ���� �� ���
 ����� �� �����������
 ���������

��-�� ���������� ����� ������ �������� �� ������� ���. 
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ENDOHEDRAL COMPLEXES OF CARBON NANOTUBES 
WITH LITHIUM AT FINITE TEMPERATURE 

S.A. Sozykin
1
, V.P. Beskachko

2

First principle molecular dynamics method is used to simulate the structure and dynamic properties 

of carbon nanotubes with lithium atoms in a cavity at temperature range of 100–700 K. It is shown that 

basic patterns in the structure of these complexes, revealed at T = 0 K, are kept at all considered tem-

peratures. The character of the motion of interstitial atoms depending on their concentration and tem-

perature is studied. It is predicted that movement of atoms at low lithium concentrations becomes infi-

nite at temperatures greater than 300 K. On the contrary, at concentrations above the threshold of clus-

tering, the movement of clusters of lithium is infinite at the lowest of considered temperatures. 

Keywords: carbon nanotubes, endohedral complexes, atomic structure and dynamics, computer 
simulation, molecular dynamics, first principal calculations. 
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