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Водородная энергетика является одним из возобновляемых источников энергии, и одной из ее основных проблем является эффективное хранение водорода. Несмотря на значительный прогресс в хранении водорода с использованием углеродных нанотрубок (УНТ), эффективность их хранения по-прежнему невелика [1]. В этом исследовании реактивная молекулярная динамика (МД) использовалась для изучения хранения водорода в однослойных углеродных нанотрубках (ОСУНТ) с эндоэдральными атомами/кластером никеля. [21].
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[bookmark: _GoBack]Рис. 1. Расположение молекул Н2 вокруг Nin@ОУНТ.

Результаты показали, что внедрение атомов никеля внутрь ОУНТ изменяет парциальные заряды атомов в системе. Следовательно, увеличение объемной доли атомов никеля приводит к увеличению концентрации физосорбированных молекул водорода вокруг ОУНТ примерно в 1,8 раза. Это исследование способствует пониманию на атомном уровне роли металлических нанокатализаторов в улучшении хранения водорода с использованием УНТ.
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