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[bookmark: _GoBack]В настоящей работе методом компьютерного моделирования с использованием пакета LAMMPS, (потенциал ReaxFF [1])  изучались процессы взаимодействия атомов бора (B) с двустенными углеродными  нанотрубками (ДСУНТ).  Внутренний и внешний диаметры ДСУНТ равны 0,678 и 1,357 нм соответственно (рис. 1), ДСУНТ выбраны на основе экспериментальных данных.
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Рис. 1.  Процессы адсорбции и инкапсуляции атомов бора ДСУНТ

Результаты показывают, что при падении  на поверхность ДСУНТ  атомов бора с энергиями от 0,3 эВ до 6 эВ, наблюдается их адсорбция поверхностью ДСНТ,  Определено, что длина связи В-С находится в диапазоне 1,4-1,8 Å.  При рассеянии атомов бора с энергиями 6.5-7эВ происходит инкапсуляция атомов бора между слоями ДСУНТ.
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