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Введение 
Известно, что некоторые вещества могут 

поглощать значительное количество водорода 
на единицу массы или объема. Такие материа-
лы интенсивно исследуются, так как их ис-
пользование в качестве топливных элементов 
чрезвычайно перспективно. В качестве водо-
родопоглощающих материалов могут быть 
использованы углеродные нанотрубки [1-5], 
являющиеся хорошим аккумулятором водоро-
да. Выполненные к настоящему времени тео-
ретические квантово-химические исследова-
ния доказали возможность эффективной мно-
жественной адсорбции атомарного водорода 
на внутренней и внешней поверхности угле-
родных нанотрубок [6, 10 – 15, 22]. Однако 
механизм заполнения внутреннего объема уг-
леродных нанотрубок атомами водорода до 
конца еще не выяснен.  

 
Результаты и обсуждение 

Предложены два способа внедрения адсор-
бирующихся атомов водорода внутрь трубки: 
1) капиллярный – когда внедряющийся атом 
проникает внутрь трубки через торцевое от-
верстие тубулена (рис. 1); 2) внедрение путем 
«смачивания» - когда внедряющийся атом 
проникает внутрь трубки через боковую по-
верхность тубулена (рис.2).  

 
Рис. 1. Модель процесса внутреннего на-

сыщения тубулена (8, 0) «капиллярным» спо-
собом. 

 
 

 
 
Рис. 2. Модель процесса насыщения угле-

родной нанотрубки (6,6) методом «поверхно-
стного смачивания». 

 
 
Выполнены квантово-химические полуэм-

пирические исследования предложенных ме-
ханизмов насыщения однослойных углерод-
ных нанотрубок атомарным водородом. Рас-
смотрены молекулярные кластеры тубуленов 
типов (n,n) и (n,0), содержащие 6 и 8 гексаго-
нов по периметру и обладающие цилиндриче-
ской симметрией. Внутрь трубок внедрялся 
атом Н, причем в случае 1 он проходил через 
центр торцевого отверстия нанотрубки, а в 
случае 2 – через середину поверхностного гек-
сагона.  

Построены потенциальные кривые и опре-
делены потенциальные барьеры, которые пре-
одолевает атом при внедрении (рис.2, 3). Ис-
следованы способы преодоления барьера ато-
мом Н: классический и квантовый (туннелиро-
вание). Определены основные характеристики 
этих процессов. Доказана возможность насы-
щения углеродных нанотруб атомарным водо-
родом и реализация обоих предложенных ме-
ханизмов. Определены энергетически более 
выгодные пути проникновения атомов Н 
внутрь тубуленов. 
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Рис. 3. Профиль поверхности потенциаль-
ной энергии процесса внутреннего насыщения 
углеродной нанотрубки «капиллярным» мето-
дом»: 1 – для (6, 6); 2 - для (8, 0).  
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Рис. 4. Профиль поверхности потенциаль-
ной энергии процесса внутреннего насыщения 
углеродной нанотрубки методом «поверхност-
ного смачивания»: 1 – для (8, 0); 2 – для (6, 6). 

 
Выводы 
1. Установлено, что для трубок типа (n, 0) 

наиболее эффективным способом насыщения 
является капиллярный способ. Для трубок ти-

па (n, n) энергетически более эффективно на-
сыщение путем поверхностного смачивания. 

2. Квантово-химические расчеты предска-
зали, что для капиллярного способа заполне-
ния нанотрубок наиболее вероятным оказыва-
ется процесс классического преодоления по-
тенциального барьера атомами водорода. Сле-
дует отметить, что в данной работе не иссле-
довалось влияние на характеристики процесса 
наличие функциональных групп, которые 
могли бы находится на границе трубки, благо-
даря граничным ненасыщенным связям. Это 
является предметом дальнейшего исследова-
ния. 

3. Установлено, что наиболее стабильным 
является размещение проникающего в трубку 
атома водорода в центре исследованных нано-
тубуленов на продольной оси. 
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