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В  современных  работах  по  взаимодействию  частиц  с  углеродными 
нанотрубками (ОУНТ) в основном рассматривается каналлирование ионов и протонов, 
а  также  заполнение  метаном  и  водородом  [1,2].  В  нашей  работе  мы  рассмотрели 
энергетические  характеристики  однородного  потока  частиц,  каналирующего  внутри 
одностенной  углеродной  нанотрубки  (ОУНТ).  Исследован  процесс  каналирования 
потоков  частиц  в  ОУНТ трех  типов  (10,10),  (10,  0)  и  (11,  9).  Определенны  потери 
энергии  атомов  при  каналировании  в  ОУНТ  с  различной  геометрией.  Построены 
гистограммы распределения атомов по скоростям во всех рассматриваемых случаях. В 
данной  работе  проведены  расчёты  по  каналированию  атомарного  потока  частиц  из 
атомов водорода и  кислорода.  В ходе компьютерного эксперимента  был обнаружен 
эффект  возникающей  деформации  трубки  после  продолжительного  каналирования 
потока  атомов.  Все  расчеты  проведены  методом  молекулярной  динамики  в  пакете 
LAMMPS [3]  с  использованием  многочастичного  потенциала  ReaxFF [4,5].  Также  в 
ходе  эксперимента  был  обнаружен  эффект  закупорки  канала  из-за  взаимодействия 
атомов с атомами трубки.
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