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Скомканный графен - это углеродная структура, состоящая из графеновых чешуек. Подобные материалы являются 
перспективным для водородной энергетики, например, они могут применятся в области хранения и транспортировки 
водорода1,2,3. В данной работе методом молекулярно-динамического моделирования исследовалась возможность удерживать 
водород в порах скомканного графена с помощью приложения сжимающей гидростатической деформации.

Установлено, что деформация является достаточно эффективным способом увеличения способности к наводорожаванию 
исследуемой углеродной структуры не только при комнатной температуре (300 K), но и при высоких температурах 500 K 
и 700 K (см. рисунок 1). Однако процесс разводораживания структуры протекает достаточно активно и для его замедления 
необходимо либо изменить геометрию чешуек графена, либо добавить атомы металлов, которые удержат водород в порах, 
что и будет объектом дальнейшего исследования.

 

0 10 20 30 40
0,004

0,005

0,006

0,007

0,008

0,009

0,010

500 K

700 Kρ V, 
g/

cm
3

ε, %

300 K

Рисунок 1. Зависимость объемной плотности водорода от степени деформации скомканного графена  
при 300 K, 500 K и 700 K
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