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Безопасная  транспортировка и хранение  водорода являются важными звеньями 
технологической  цепочки  водородной  энергетики.  В  настоящее  время  имеются 
некоторые  основания  полагать,  что  большие  перспективы  для  хранения  водорода 
может иметь использование наноструктур, в частности, нанотрубок. На пути решения 
данной  задачи  важное  значение  приобретает  возможность  компьютерного 
моделирования процессов заполнения нанотрубок молекулярными структурами. Такой 
подход   сравнительно  недорогим  способом  позволяет  получить  предварительные 
оценки плотности заполнения углеродных нанотрубок, при которых их структура еще 
не будет нарушена. 

В работе с помощью метода классической молекулярной динамики проводится 
моделирование заполнения  водородом одностенных углеродных нанотрубок методом 
каналирования.  Корректный  учет  всех  взаимодействий  участвующих  частиц  имеет 
очень важное значение в таких расчетах. Описание взаимодействия углеродных атомов 
нанотрубки между собой, а также их взаимодействие с атомами водорода проводится с 
применением эмпирических многочастичных потенциалов типа Терсоффа-Бреннера и 
их  модификаций.  Исследуется  степень  деформации  углеродной  нанотрубки  при  ее 
заполнении атомными структурами и характер ее разрушений возникающих при этом. 
Деформации  сопровождаются  разрывами  и  образованием  связей  с  последующей 
перестройкой структуры стенок УНТ, изменением линейных размеров.
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