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Одним из важнейших методов исследования наноматериалов является построение 
их компьютерных моделей (см., например [1]).  В данной работе изучены некоторые 
вопросы  каналирования  атомарных  и  молекулярных  структур  в  углеродных 
нанотрубках.  В  зависимости  от  поставленной  задачи  используется  широкий  набор 
моделей. Для аналитических оценок применяются модели нанотрубок с непрерывным 
потенциалом. Модели нанотрубок с фиксированным положением атомов трубки кроме 
одного атома, ближайшего к движущейся частице, обладают высоким быстродействием 
и  позволяют   рассчитывать  такие  параметры  каналирования,  как  критический  угол 
каналирования,  разброс  по  углам  и  координатам  вылета.  Модели,  учитывающие 
динамику  всех  атомов  нанотрубки,  пригодны  для  исследования  заполняемости 
нанотрубок атомарными и молекулярными структурами, для оценок потерь энергии на 
взаимодействия  с  атомами  нанотрубки,  а  также  для  изучения  вопросов 
дефектообразования.  Среди  таких  моделей  в  работе  рассматриваются  модель 
нанотрубки в случае, когда каждой атом находится в фиксированной параболической 
потенциальной  яме,  а  также  модель,  в  которой  связи между атомами представлены 
«пружинами»  и  модель  с  многочастичными потенциалами типа  Терсоффа-Бреннера. 
Результатом  моделирования   явилось  подтверждение  ранее  высказывавшейся 
возможности  (Осипьян  Ю.А.)  заполнения  углеродных  нанотрубок  водородом  в 
значительно большей  степени, чем это достижимо с помощью стандартных физико-
химических  методов.  Некоторые  результаты  этих  исследований  были  частично 
доложены на конференциях прошедших в 2009 году (см., например [2]).
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