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Введение 

 
В настоящее время для решения энергетиче-

ских проблем авиационного двигателестроения ак-
тивно изучаются альтернативные источники энер-
гии, одним из которых может быть водород. Пер-
спективными объектами для хранения водорода мо-
гут быть углеродные наноструктуры (нанотрубки, 
фуллерены). Применение этих материалов будет 
эффективным, если будет достигнуто значение об-
ратимого накопления более 6,5% водорода материа-
лом при комнатной температуре и невысоком дав-
лении [1]. В большинстве работ, которые для моде-
лирования используют методы с учетом квантовых 
эффектов, указывается на невозможность преодоле-
ния емкости по водороду углеродными нанотрубка-
ми (УНТ) более 6,5 % [2, 3]. Вместе с тем, известны 
работы, в которых удалось преодолеть предел водо-
родной емкости УНТ в 8 % [4, 5].   

Каждый отдельный акт присоединения молеку-
лы водорода к поверхности наноуглерода (или раз-
рыв связей) вносит изменение в состояние системы 
водород – наноуглерод. Основными методами моде-
лирования рассматриваемой системы является ме-
тод молекулярной динамики (МД) (классический 
метод МД или квантовые методы МД)  и метод 
Монте-Карло (диффузионный (ДМК) или канониче-
ский методы).  

В методе Монте-Карло изменение системы 
рассматривается как случайная последовательность 
дискретных состояний. Переход между состояниями 
происходит по заданным правилам с заданными 
частотами, удовлетворяющими условия равновесия.  

Метод молекулярной динамики (МД) сводится к 

численному решению уравнений классической меха-
ники Ньютона для системы частиц в ограниченном 
объёме с учётом взаимодействий между ними. 
 

1. Постановка задачи 
 

Изменение плотности свободного (неприсое-
диненного к фуллерену) водорода вносит изменения 
в термодинамические параметры системы. В част-
ности, присоединение молекулы водорода к поверх-
ности фуллерена С60 приводит к уменьшению дав-
ления в системе. Кроме того, требование сохранения 
энергии в парных взаимодействиях с неизбежно-
стью приводит к повышению температуры. Таким 
образом, одной из задач теоретического исследова-
ния поведения системы водород-фуллерен С60 явля-
ется создание алгоритма, обеспечивающего изотер-
мичность и постоянство давления. Процесс поддер-
жания постоянной температуры описан в работе [6]. 
В данной работе рассмотрен метод поддержания 
постоянного давления. Для вычисления давления 
необходимо учитывать только свободный водород, 
который находится в газообразном состоянии.  
 

2. Основной метод исследования 
 

В данной работе рассмотрен новый метод мо-
делирования процесса взаимодействия коллектива 
частиц (атомов), образующих нанообъекты (нанок-
ластеры, углеродные нанотрубки, фуллерены), ос-
нованный на дискретно-событийном подходе [7, 8].  

В рамках этого подхода поставлена и решена 
задача моделирования процесса адсорбирования 
молекулярного водорода молекулой фуллерена С60. 

 М.А. Слепичева 
АВИАЦИОННО-КОСМИЧЕСКАЯ ТЕХНИКА И ТЕХНОЛОГИЯ, 2010, № 4 (71) 
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В применении к рассматриваемой задаче метод со-
бытийного моделирования сводится к следующему.  

Моделью молекулярной системы является кол-
лектив модельных частиц, движение которых опи-
сывается с помощью уравнения движения Ньютона, 
в правой части которого находится антиградиент 
потенциальной энергии по координатам соответст-
вующего атома. В качестве модельного  выбран 
прямоугольный потенциал. 

Каждая модельная частица представляется в 
виде двухслойной сферы. Внутренние сферы абсо-
лютно упруги, что отвечает отталкиванию. Наличие 
потенциальной ямы соответствует притяжению. 
Если две частицы попадают в потенциальную яму, 
то они становятся соседними. Вводится понятие 
соседей второго порядка в молекуле фуллерена для 
описания дипольных взаимодействий. Акты взаимо-
действия модельных объектов считаются события-
ми, реализующимися в определенной последова-
тельности, получаемой упорядочиванием моментов 
времени взаимодействия в порядке возрастания. 

Между событиями перемещения прямолиней-
ны и равномерны. Таким образом, процесс измене-
ния координат центров модельных частиц представ-
лен как последовательность событий, совершаю-
щихся в дискретные моменты времени. Моменты 
наступления событий упорядочиваются по возрас-
танию. Обработке подвергается событие, совер-
шающееся в ближайший момент времени после те-
кущего. При обработке события вычисляются новые 
скорости обеих модельных частиц с соблюдением 
сохранения импульса, полной энергии и момента 
импульса. Для каждой частицы вычисляются мо-
менты времени наступления новых событий, в кото-
рых она может участвовать. Наименьший из этих 
моментов времени вставляется в очередь. Длитель-
ность интервала времени между событиями – вы-
числяемая величина. Введено понятие «локального 
времени» объекта. Новое локальное время после 
события принимается равным тому моменту време-
ни, в который событие произошло.  

Знание координат и скоростей частиц позволя-
ет вычислять термодинамические параметры моде-
лируемой системы модельных частиц в целом (тем-
пературу и давление) по следующим формулам:  
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где Бk – постоянная Больцмана; 
n  – количество модельных частиц; 

im  – масса i -й частицы; 

iv


 – вектор скорости i -й частицы; 
W  – объём расчётной области. 
 Эти формулы справедливы для давлений, на-

ходящихся в пределах, рассматриваемых в данной 
работе. Формула Менделеева-Клапейрона возникает 
как следствие формул (1)-(2): 

 TnkPW Б . (3) 

Анализ формулы (3) позволяет указать мето-
ды поддержания постоянного давления. Один из них 
аналогичен методу релаксации температуры в сис-
теме, сводящийся к изменению количества частиц 
через фиксированные интервалы времени. Ввиду 
громоздкости этого метода в данной работе предла-
гается подход, основанный на непосредственном 
использовании уравнения газового состояния (3). 
Он заключается в соблюдении постоянства общего 
количества свободных молекул путем добавления 
(или исключения) отдельных частиц поодиночке. 
Этот метод основывается на особенностях событий-
ного подхода и демонстрирует преимущество пред-
ставления изменения состояний системы по мере 
наступления отдельных актов присоединения мо-
дельных частиц к поверхности молекулы фуллерена 
(или разрыва связей).  
 

3. Результаты численных расчетов 
 

Рассмотрим молекулу фуллерена С60, радиуса 
3,53 Ǻ, которая окружена молекулами водорода. В 
молекуле фуллерена С60 атомы углерода располага-
ются на сферической поверхности в вершинах 20 
правильных шестиугольников и 12 правильных пя-
тиугольников, так что каждый атом углерода нахо-
дится в вершинах двух шестиугольников и одного 
пятиугольника [9]. В структуре С60  имеется два типа 
связей, одна из которых (двойная) является общей 
стороной двух шестиугольников, а другая (одинар-
ная) является общей стороной пятиугольника и шес-
тиугольника.  

При моделировании фуллерена С60 учитывает-
ся 4 типа взаимодействий: между атомами углерода  
с одинарной связью (тип «5-6»); между атомами 
углерода с двойной связью (тип «6-6»); между сосе-
дями второго порядка, связанных рёбрами с одинар-
ной связью (тип «5-6&5-6»); между соседями второ-
го порядка, связанных рёбрами с одинарной и двой-
ной связью (тип «6-6&5-6»). Параметры для потен-
циалов взаимодействия атомов углерода, состав-
ляющих молекулу фуллерена С60, выбраны согласно 
принятым в работе [10]. Расчеты проводились при 
температуре 77К и различном давлении. Расчётная 
область выбрана размерами 40 Ǻ ×40 Ǻ ×40 Ǻ. Внут-
ренними степенями свободы в молекуле 2H  и кван-
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товыми эффектами пренебрегают. В молекулярной 
системе, состоящей из фуллерена и молекул водо-
рода, учитываются 2 типа взаимодействия:  между 
молекулами 2H  и атомами C , взаимодействие мо-
лекул 2H  между собой. Параметры для потенциала 
взаимодействия выбраны согласно силовому полю 
AMBER94 [11] (табл. 1).  
 

Таблица 1 
Параметры для потенциалов взаимодействия 

Взаимодействие 2HC   22 HH   

0d , 
o
A  3,179 2,928 

1d , 
o
A  3,279        3,028 

U , кДж/моль 0,154 0,0657 
 

Результаты расчётов относительного массового 

содержания водорода 2

C

H 10
m

m 2   на поверхности 

фуллерена при температуре 77К и различном давле-
нии, представлены в табл. 2. 
 

Таблица 2 
Результаты расчетов относительного  

массового содержания водорода в фуллерене С60 
при температуре 77К  для расчётной области  

40 Ǻ ×40 Ǻ ×40 Ǻ 
 

P, 
MПa 

C

H

m

m 2 ,% 

(без 
механизма 

компенсации) 

C

H

m

m 2 ,% 

(с учетом 
компенсации 

водорода) 

C

H

m

m 2 ,% 

(расчет в  
пакете 

HyperChem) 
1 1,36 2,00 1,74 

2 2,36 3,03 2,28 

4 3,86 4,69 4,00 

6 5,24 5,51 5,66 

8 6,11 6,62 6,36 

10 6,56 6,89 6,60 
 

Для того чтобы уточнить результаты расчетов, 
увеличение массового содержания водорода предла-
гается обеспечить путем описанного механизма 
компенсации давления водорода в порядке наступ-
ления событий.  

Дискретно-событийный алгоритм позволяет 
просто реализовать этот механизм. 

Система водород – углерод разбивается на две 
подсистемы. Первая подсистема состоит из свобод- 
 

ного водорода (газ), а вторая – из углерода в фулле-
рене и присоединённого водорода (твёрдое тело). 
Углерод в фуллерене и связанный водород не соз-
дают давления, поскольку принадлежат второй под-
системе – твердому  телу. Если молекула свободно-
го водорода образует новую связь с фуллереном, то 
в случайно выбранной точке расчётной ячейки до-
бавляется молекула свободного водорода. Если же 
связь 2HC   разрывается, и молекула водорода 
становится свободной, то из расчётной области уда-
ляется случайно выбранная свободная молекула 
водорода. Тем самым количество свободных моле-
кул водорода остаётся постоянным. 

Проведено сравнение полученных результатов 
с аналогичными опытами в среде пакета Hy-
perChem, проведенными авторами [12] (табл. 2).  

Для проверки адекватности рассмотренного 
метода компенсации водорода проведены расчеты в 
случае, когда общее количество свободных молекул 
водорода существенно больше, чем в  рассмотрен-
ном случае.  

Сравнительные расчёты производились в 
большой расчётной области размерами 200 Ǻ ×200 
Ǻ ×200 Ǻ при температуре 80К и давлении 10 МПа. 
Процент адсорбированного водорода (6,76 %) в рас-
чётах без компенсации водорода, но в большой рас-
чётной области, незначительно отличается от расчё-
тов с компенсацией водорода (6,89 %). Однако при 
увеличении расчётной области и, соответственно, 
количества модельных частиц увеличивается и вре-
мя расчётов. Использование же описанного меха-
низма компенсации позволяет сократить общее вре-
мя расчетов без потери адекватности изучаемым 
процессам. 
 

Заключение 
 

Разработан эффективный метод моделирования 
процессов адсорбции водорода углеродными нано-
структурами (в частности, фуллеренами). Предло-
жен механизм компенсации давления водорода в 
системе водород – фуллерен С60, который легко реа-
лизуется с помощью дискретно-событийного алго-
ритма. 

Получены результаты расчётов относительного 
массового содержания водорода в молекуле фулле-
рена С60 от давления с учетом и без учета механизма 
поддержки постоянного давления. Проведено срав-
нение полученных результатов с аналогичными 
опытами в среде пакета HyperChem. 

Использование событийного подхода в методе 
молекулярной динамики позволяет уменьшить вре-
мя расчётов, увеличить размеры расчетной области 
и количество моделируемых частиц.  
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МОДЕЛЮВАННЯ МЕХАНІЗМУ КОМПЕНСАЦІЇ ТИСКУ ВОДНЮ  
 В СИСТЕМІ ВОДЕНЬ – ФУЛЕРЕН С60 

М.О. Слепічева 
В рамках дискретно-подієвого алгоритму була поставлена і вирішена задача моделювання процесу ад-

сорбції молекулярного водню молекулою фулерена С60. Описаний дискретно-подієвий алгоритм. Запропо-
нований новий метод підтримки постійного тиску в системі водень – молекула фулерена. Представлені фо-
рмули обчислення термодинамічних величин. Проведено порівняння відносного масового змісту водню на 
поверхні фуллерена С60, отриманого за допомогою подієвого підходу (з обліком і без урахування механізму 
компенсації водню) і в середовищі пакету HyperChem.  

Ключові слова: дискретно-подієвий алгоритм, адсорбція, водень, фулерен С60,постійний тиск 
 

SIMULATION OF THE MECHANISM OF PRESSURE COMPENSATION  
IN THE SYSTEM OF HYDROGEN – FULLERENE С60 

M.A. Slepicheva 
Within discrete-event algorithm the problem of modeling the process of adsorption of molecular hydrogen by 

the molecule of fullerene C60 was solved. It was described discrete event algorithm. The new method of maintaining 
a constant pressure in the system hydrogen – molecule of fullerene was offered. The formulas for calculating the 
thermodynamic quantities were discribed. A comparison of the relative mass content of hydrogen on the surface of 
the fullerene C60 obtained by event-driven approach (with and without a compensation mechanism for hydrogen) 
and in the environment of HyperChem was made. 

Keywords: event-driven algorithm, adsorption, hydrogen, fullerene С60, constant pressure  
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