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Методами молекулярной динамики (ReaxFF, LAMMPS) проведены модельные 
эксперименты по рассеянию атомов водорода поверхностью углеродной нанотрубки. 
Сконструирована однослойная углеродная нанотрубка хиральностью (5.5), диаметром 
0.693 нм и длиной 2.275 нм. Показано, что процесс адсорбции преобладает в диапазоне 
энергий атомов водорода 1−8 эВ, а максимум процесса инкапсуляции лежит в диапазоне 
14−16 эВ. Показано, что характер происходящих процессов зависит как от энергии 
рассеянных атомов, так и от количества атомов водорода. 
Ключевые слова: адсорбция, моделирование, атом водорода, инплантация, углеродная нанотруб-
ка, диаметр нанотрубки, взаимодействия водорода, хиральность. 

Model experiments on the scattering of hydrogen atoms by the carbon nanotube surface have 
been carried out using molecular dynamics methods (ReaxFF, LAMMPS). A single-layer car-
bon nanotube with chirality (5.5), 0.693 nm in diameter, and 2.275 nm in length has been con-
structed in this work. It has been shown that the adsorption process prevails within the hydro-
gen atom energy range of 1−8 eV, while the maximum encapsulation process prevails within 
the range of 14−16 eV. It has been shown that the nature of the occurring processes depends 
both on the energy of scattered atoms and on the number of hydrogen atoms. 

Keywords: аdsorption, modeling, hydrogen  atom, implantation, carbon nanotube, nanotube diameter, 
hydrogen interactions, chirality..
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I. Введение 

В последнее время выполнено много 
экспериментальных работ по исследованию 
адсорбции водорода в однослойных углеродных 
нанотрубках (ОУНТ) и с целью улучшения 
адсорбционной способности трубок путем их 
легирования [1-5]. Однако эксперименты по 
хранению водорода в образцах нанотрубок 
противоречивы [6-8]. Теоретическое моделиро-
вание стало решающим, и хотя эксперименты по-
казывают, что происходит, только теория позво-
ляет выяснить, почему это происходит и что про-
изойдет в подобных условиях [9]. Что касается 
адсорбции водорода в углеродных нанотрубках, 
то теоретические расчеты могут быть чрезвычай-

но полезны для понимания элементарных стадий 
процедуры адсорбции и дает понимание явления. 

Для рассмотрения углеродных нанотрубок 
как объектов для хранения водорода небходимо 
понимание процессов взаимодействия водорода с 
углеродными нанотрубками [10, 11]. Однослой-
ные углеродные нанотрубки (ОУНТ), которые 
обычно имеют диаметр в несколько нанометров, 
были предложены в качестве подходящих 
объектов для хранения газа [12]. Поскольку поры 
молекулярных размеров могут адсорбировать 
большие количества газа, водород может 
конденсироваться до высокой плотности внутри 
узких ОУНТ даже при комнатной температуре 
[13]. Высокое содержание водорода в ОУНТ 
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полезны для детального понимания процесса 
рассеяния [22, 23]. 

III. Описание и анализ результатов

На рис. 3 показаны процессы адсорбции и
инкапсуляции 5 атомов водорода углеродной на-
нотрубкой.  

Рисунок 3. a) адсорбция атомов водорода поверх-
ностью углеродной нанотрубки, б) инкапсуляция 
атомов водорода в процессе рассеяния его поверх-
ностью углеродной нанотрубки. 

Затем было проведено моделирование 
осаждения 300 атомов водорода на поверхность 
углеродной нанотрубки (рис. 4). Среднее 
межатомное расстояние C-H составляет 1.16 Å.  

  а         б          в 
Рисунок 4. Процессы адсорбции (а), инкапсуляции (б), 
сквозного прохождения (в) атомов водорода в 
углеродной нанотрубке. 

В диапазоне энергий 9.3−15.1 эВ наблюдае- 
ся инкапсуляция атомов водорода внутрь 
углеродной нанотрубки, причем в диапазоне 
энергий 13-24 эВ инкапсулируется более 10% 
рассеиваемых атомов. При энергии более 15эВ,  
также наблюдается сквозное прохождение 
некоторых атомов водорода сквозь стенки 
нанотрубки. Эти процессы иллюстрирует рис. 4. 

На рис. 5 приведены зависимости числа 
адсорбированных атомов от их энергии рассеяния. 
Как видно из графиков, максимум адсорбции 
находится в интервале энергий 6−8 эВ. 
В диапазоне энергий атомов водорода 3−12 эВ 
происходит в основном адсорбция атомов 
водорода поверхностью углеродной нанотрубки. 
Межатомное расстояние C-H составляет 1.15 Å.  

Рисунок 5. Зависимости числа адсорбированных 
атомов водородаот их энергии.  

Рисунок 6. Инкапсуляция атомов водорода в 
углеродную нанотрубку. 

На рис. 6 приведены зависимости числа 
инкапсулированных атомов от их энергии 
рассеяния. При значениях энергии атомов 
водорода в диапазоне 15−20 эВ в основном 
происходит инкапсуляция атомов водорода 
внутрь углеродной нанотрубки (в случае рассея-
ния 5 атомов водорода). В случае рассеяния 300 
атомов водорода, пик инкапсуляции лежит в диа-
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пазоне 14−16 эВ. В этом случае межатомное 
расстояние C-H лежит в диапазоне 1.08−1.15 Å.  

IV. Заключение

Сконструирована однослойная углеродная
нанотрубка хиральностью (5.5), диаметром 0.693 
нм и длиной 2.275нм. Методами молекулярной 
динамики проведены модельные эксперименты по 
рассеянию атомов водорода поверхностью 
углеродной нанотрубки (потенциал ReaxFF, 
температура нанотрубки – 300 К). Показано, что 
при рассеянии 300 атомов водорода, процесс 
адсорбции преобладает в диапазоне энергий          
1−8 эВ, а максимум инкапсуляции лежит в 
диапазоне 14-16 эВ. В частности, определено, что 
характер происходящих процессов зависит как от 
энергии рассеянных атомов, так и от количества 
атомов водорода. В случае большего количества 
рассеиваемых атомов водорода (300 атомов), по-
мимо процессов взаимодействия атомов водорода 
с углеродной нанотрубкой, также возможны про-
цессы взаимодействия атомов водорода друг с 
другом, что приводит к их частичной десорбции. 
Это объясняет различия в графиках, представлен-
ных на рис. 5.  
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Modeling the scattering of hydrogen atoms on 
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Model experiments on the scattering of hydrogen atoms by 
the carbon nanotube surface have been carried out using 
molecular dynamics methods (ReaxFF, LAMMPS). A sin-
gle-layer carbon nanotube with chirality (5.5), 0.693 nm in 
diameter, and 2.275 nm in length has been constructed in 
this work. It has been shown that the adsorption process 
prevails within the hydrogen atom energy range of 1−8 eV, 
while the maximum encapsulation process prevails within 
the range of 14−16 eV. It has been shown that the nature of 
the occurring processes depends both on the energy of 
scattered atoms and on the number of hydrogen atoms. 
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Углерод нанотрубкасидан водород атомлари-
нинг сочилишини моделлаштириш 

Ў.Б. Ўлжаев1, Д.В. Алябьев1, И.Д. Ядгаров1 
1Ўзбекистон Фанлар Академияси Ион-плазма ва лазер техно-
логиялари институти, Дўрмон йўли 33, 100125, Тошкент, 
Ўзбекистон 

Молекуляр динамика усули (ReaxFF, LAMMPS) асосида во-
дород атомларининг углерод нанотрубкаси сиртидан сочи-
лиши жараёни бўйича модел экспериментлари ўтказилди. 
Ушбу ишда xираллиги (5,5), диаметри 0,693 нм ва узунлиги 
2,275 нм бўлган бир қатламли углерод нанотрубкаси 
қурилган. 5-10 эВ водород атомларининг энергия диапазони-
да адсорбция жараёни, 14-16 эВ оралиғида эса инкапсуляция 
жараёни кузатилди. Ушбу жараёнларнинг табиати сочилган  
атомларнинг энергиясига ва водород атомлари сонига 
боғлиқлиги кўрсатилган. 

Калит сўзлар: адсорбция, углерод, моделлаштириш, атом, 
имплантация, углерод нанотрубкаси, нанотрубка диаметри, 
водород ўзаро таъсири, чираллик. 


