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Abstract. Through the establishment of geometric model expect the ability of hydrogen adsorption in carbon 

nanotubes, in the process of calculation consider the influence of the structural characteristics and stacking 

manner of carbon nanotubes on the amount of hydrogen adsorption, calculate the mass fraction of hydrogen 

adsorption under different conditions. The paper introduces calculation process of hydrogen adsorption capacity 

of carbon nanotubes, the structural characteristics and accumulation mode how to influence the calculation 

method. 

Для решения основной проблемы при изучении углеродных материалов-накопителей водорода, а 

именно плохой повторяемости экспериментальных результатов, необходимо проводить расчеты с 

применением разнообразных моделей сорбции водорода. Наиболее простой является геометрическая 

модель с учетом структурных характеристик материала. Данная модель не требует больших затрат и 

применения мощной вычислительной техники, а также сложного математического аппарата, что 

является несомненным преимуществом, хотя и не устанавливает влияния на процесс сорбции 

химических и физических воздействий. 

Рис. 1. Нанотрубки с конфигурацией «зигзаг» и «кресло» 

На водород-сорбционную емкость углеродных нанотрубок влияют такие факторы как хиральность, 

места локализации водорода, количество стенок, наличие открытых или закрытых нанотрубок. 

Хиральность нанотрубок по виду кромки торцов с соответствующей конфигурацией представлены на 

рис. 1 [1]. 

По расчетам, в 1 г порошка нанотрубок (массовая доля нанотрубок в образце составляет 90%) 

количество молекул углерода составляет 4.52*1022. Если принять средний диаметр нанотрубок равным 

19.5 Å, то по окружности трубки укладывается 26 шестигранников. 
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По расчетам, в 1 г порошка нанотрубок (массовая доля нанотрубок в образце составляет 90%) 

количество молекул углерода составляет 4.52*1022. Если принять средний диаметр нанотрубок равным 

19.5 Å, то по окружности трубки укладывается 26 шестигранников.  

Рис. 2.Структура графеновой поверхности и параметры решетки 

Соответствующие параметры решетки представлены на рис.2. Длина связи С-С составляет 1.42 Å [2] , 

высота гексагона b=2.46 Å, а величина продольного параметра составила 2,13 Å. При такой 

конфигурации суммарная длина всех нанотрубок типа «зигзаг» в образце составляет 1,86*1021 Å, а для 

типа «кресло» - 2,15*1021 Å. 

Известно, что газокинетический диаметр молекулы водорода составляет 2.96 Å [3], поэтому для 

расчетов молекула будет представлена в форме шара. На рис. 3 в качестве примера приведен жгут, 

состоящий из 37 нанотрубок, и указаны возможные места сорбции примеси водорода. 

Рис.3 Схематичное изображение примеси водорода в жгуте из 37 нанотрубок 

Из рис. 3 видно, что одностенная нанотрубка (ОУНТ) может сорбировать 33 молекулы водорода в 

поперечном сечении, а двустенная нанотрубка (ДУНТ) 27 молекул водорода. Исходя из параметров 

системы жгутов нанотрубок, рассчитаны удельные коэффициенты сорбции водорода (в массовых долях) 

открытых и закрытых нанотрубок, в зависимости от хиральности. Влияние соотношения одностенных и 

двустенных открытых нанотрубок на концентрацию поглощенного водорода представлено на рис.4. 
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Рис.4 График зависимости концентрации поглощенного образцом водорода от количества ОУНТ в 

материале. 

В случае закрытых нанотрубок сорбция осуществляется только продольной поверхностью и 

полусферическими торцами. Торцы, закрывающие нанотрубки, препятствуют объемной сорбции. Таким 

образом,  поверхностная сорбция водорода для типа «зигзаг» составила 1.158 масс%, а для типа «кресло» 

1.342 масс%. Торцы нанотрубок сорбируют 2.065×  масс%. 
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