МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ АДСОРБЦИЯ АТОМОВ ВОДОРОДА НА УГЛЕРОДНЫХ НАНОТРУБОК 
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Методами молекулярной динамики, рассмотрено процессы адсорбции атомов водорода на углеродных нанотрубках. На рисунке 1 приведены результаты по нормальному рассеянию атомов водорода различных энергий поверхностью нанотрубки. Для описания межатомного взаимодействия использовался потенциал Бреннера второго поколения, который хорошо описывает углеродные структуры [1]. 
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        Рис. 1 Процессы адсорбции атомов водорода на углеродных нанотрубк 
Результаты моделирования показывают, что процесс адсорбции происходит в основном при взаимодействии атомов водорода с углеродной нанотрубкой с энергиями 2–16 эВ. При энергии выше 16 эВ наблюдается инкапсуляция и рассеяние атомов водорода.
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