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 مقدمه -۱
های عنوان سوخت و جاگزینی برای سوختکاربرد هیدروژن به

پاک و فسیلی، اهمیت روز افزونی پیدا کرده است. این سوخت 
پذیر، تاثیر چندانی بر محیط زیست قابل تولید از منابع تجدید

 MJ/kg ۱20 و در حدود ندارد. ارزش حرارتی هیدروژن بالا
است و در هنگام سوختن ویا ااکسید شدن در یک پیل سوختی 

شود. استفاده از هیدروژن به عنوان حامل انرژی به آب تبدیل می
با چالش های مهمی همراه است که یکی از مهمترین آنها، 

به  ی،ربنهای کلولهنانو با دروژنیجذب هذخیره سازی آن است. 
طرح م دروژنیه یسازرهیذخهای موثر در شعنوان یکی از رو

و یا  هااز طرفی به دلیل هزینه زیاد آزمایش .[4-۱] است شده
ها، شبیه سازی لولهسازی هیدروژن در نانوذخیره وسایلطراحی 

به دست  با دینامیک مولکولی، برایجذب هیدروژن  فرایند
-یهاین پدیده، بسیار مهم است. شب آوردن پارامترهای موثر بر

های موثر و دقیق برای سازی دینامیک مولکولی یکی از روش
-.  با شبیه[7-5]است های سطحی در ابعاد نانو بررسی پدیده

توان عوامل موثر در جذب را دینامیک مولکولی می باسازی 
بررسی کرد و مقادیر جذب را در شرایط متفاوت به دست آورد. 

 هایپژوهشکه  دهدبررسی نویسندگان این مقاله نشان می
های کربنی انجام نانولوله باکمی در زمینه جذب هیدروژن 

 پذیرفته است.
های آزمایشگاهی، استفاده از با روش [8]ش لیو و همکاران

سازی هیدروژن را بررسی کرده و های کربنی در ذخیرهلولهنانو
درصد وزنی در فشار متوسط و دمای  7/۱مقدار جذب را در حدود 

سازی هیدروژن ذخیره ،های فسیلی، اهمیت فراوانی دارد. در این میانعنوان یکی از منابع جایگزین سوختاستفاده از سوخت هیدروژنی به چکیده:
های کربنی اهمیت زیادی انولولهن باسازی هیدروژن جذب و ذخیره ،های مهم و بزرگ استفاده از سوخت هیدروژنی است، بنابراینیکی از چالش

. هدف از استدارد که از مهمترین آن ها دما و فشار  تفاوتیهای کربنی بستگی به عوامل فیزیکی ملولها کرده است. جذب هیدروژن در نانوپید
 کینامید یسازهیشب با، وهشپژ های کربنی است. در اینلولهدسته نانوجذب هیدروژن بر  مقدارمطالعه تاثیرات دما و فشار بر  پژوهش،این 

 جیقرار گرفته است. نتا بررسیمورد تغییرات فشار و دما  ،و سپس بررسی شدههای کربنی مقدار جذب هیدروژن بر یک دسته از نانولوله ،یمولکول
ای جذب به شکل قابل توجه ای که در دماهای پایین مقدارجذب هیدروژن وابستگی زیادی به دما و فشار دارد به گونه قدارم دهد کهینشان م

کلوین مقدار جذب  2۱0تا  ۱۱0تایی و در دماهای بین شد که در یک دسته نانولوله کربنی چهاریابد. از نتایج به دست آمده مشخص افزایش می
نتایج نشان  ،همچنین یابد.ای افزایش میکلوین مقدار جذب به صورت خطی و با شیب قابل توجه 50تا  ۱۱0ثابت مانده ولی با کاهش دما از 

 .استدهد که تغییرات فشار با دما به صورت خطی و از مرتبه اول می
 

  سازیهای کربنی، دینامیک مولکولی ، مدللولهجذب هیدروژن ،  دسته نانو های کلیدی: واژه
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جذب و دفع  [۹]ش ت آوردند. لی و همکارانمحیط به دس
روش بعدی نانولوله سیلکونی با هیدروژن را در یک شبکه سه

کردند. آنها تاثیر هندسه شبکه و  بررسیسازی مونت کارلو شبیه
بهم فشردگی آنرا بر جذب هیدروژن بررسی کرده و نمودارهای 
 جذب وزنی را نسبت به کشش تراکمی شبکه، به دست آوردند. 

سازی هیدروژن در نانولوله ذخیره [۱0]ش مانامگایا و همکاران
4ND-CNxNT  را که بر آن، اسکاندیم و تیتانیم نشست داده

بررسی کردند. آنها جذب و دفع را در دمای محیط و  ،شده بود را
درصد وزنی هیدروژن به دست آوردند.  8/5در حد مطلوب 

-لهروزن را در نانولومقدار جذب هید [۱۱]ش مانانگایا و همکاران

BNNTsهای 
و  K 77ی قرار دادند. آنها در دمای مورد بررس ۱

Kpa ۱0000  بیشتر% وزنی را به دست آوردند.  7مقدار جذب 
در مورد جذب هیدروژن بر یک نانولوله  های پیشینپژوهش

مواد  بانشانی شده کربنی خالص و یا یک نانولوله کربنی لایه
های کربنی به ندرت ذب بردسته نانولولهج بررسیبوده و  تفاوتم

با استفاده از میدان  [۱2]است. کنیپنبرگ و استوارت شدهانجام 
نیرو وابسته به انحنای دسته نانولوله کربنی تک جداره، مقدار 

-مولکولی، در یک دسته از نانولولهدینامیک  باجذب هیدروژن را 

های نانولوله های کربنی یک جداره بررسی کردند. آنها اثر دسته
کربنی و اثر ضخامت نانولوله ها را برروی قدرت جذب هیدروژن 

 نیب تعامل یبراکه  2ایربو لیپتانسکردند. آنها از بررسی 
کردند. آنها استفاده  ،گرافیت کاربرد داردو  دروژنیه یهامولکول

در  یدروژنیه یهااگر مولکولبه این نتیجه رسیدند که 
ر قراتر تر و ناهمگنمیضخ یهاولولهنانای از دسته مجموعه
 .ابدی شیافزا یتواند کمیجذب م یگرماگیرند، 

و  بررسدی منابع و مقالات گذشته نشان دهندده فقددان    یبررس 
ای از بررسدی گسدتره  منتشر شده در مدورد   یعدم وجود داده ها

. در واقدع در  استتاثیرات دما و روند تاثیر آن بر جذب هیدروژن 
 50بار نمودار تاثیر تغییدرات دمدا از   نخستین رای ب پژوهش،این 
و  هدا لولده جذب هیدروژن در دسته نانو درجه کلوین بر 200الی 

 آورده شدده در طول تغییرات دما  امانهتغییرات فشار س ،همچنین
مدروری بدر     2، ابتددا در قسدمت   پدژوهش است. در ادامده ایدن   

                                                 
1
 Titanium functionalized single-walled BN nanotubes 

2
 AIREBO 

نتایج  ،و سپس انجام شدهمعادلات و الگوریتم دینامیک مولکولی 
  ۳است. در قسدمت  شده مقایسه  پژوهش پیشینحاصله با نتایج 

و برآن بحث شده اسدت.   شده آورده پژوهشنتایج حاصل از این 
در  ،پایداری محیط حدل بررسدی شدده و درنهایدت     4در قسمت 

 آمده است.   پژوهشگیری این نتیجه 5قسمت 
 
 تجربی -2
 شبیه سازی دینامیک مولکولی -2

سازی در ک مولکولی یکی از مهمترین روش های شبیهدینامی
ها ها و مولکولحرکت و تعامل اتم ،. در این روشاستابعاد نانو 

رفتارهای  بررسیدر  .[۱5-۱۳] شودسازی میکامپیوتر شبیه با
ها و کانالتی نانوسیالات درون میکرو و نانوجریانی و انتقال حرار

ز جامد، مایع و گاز، استفاده از رفتار ترمودینامیکی مواد در سه فا
های سازی دینامیک مولکولی، در مقایسه با دیگر روششبیه
سازی در مقیاس نانو، یک روش بسیار مؤثر و دقیق مدل
 .[۱5 و ۱4]است

وابسته به  است یمولکول کینامید یسازهیشب هیکه پا روین دانیم
ست. مولکول ا دو هر نیها و فاصله بمولکول لیپتانس یانرژ
گوناگون, توان به اشکال یرا م روین دانی، ممتفاوتمقاصد  یبرا

-لنارد لیکرد. پتانس میتقس متفاوت یهاتیبا دامنه و محدود
 استفاده ی میدان نیرولیبصورت تابع پتانس ایجونز بطور گسترده

 که بشکل زیر است: شودیم
(۱) ]

6
/r)δ(– 12

/r)δ[(ԑ 4 =(r) U 

 
 فاصله r و تاس r مقدار در پتانسیل مولکولها  اینجا در

فاصله  پتانسیل  و چاه عمق دهنده نشان مولکولها است. بین
 .[۱5] است صفر ذرات بین پتانسیل آن در که است ای

داشتن دمای سازی از ترموستات لانگوین برای ثابت نگهدر شبیه
استفاده شده است   لایه نازک طبق معادله

  هستندبولتزمن  ثابت kBحرارت و  درجه T که در آن
 .[۱7 و ۱6]

تعریف   ،معادله دوم نیوتن و به شکل زیر است بادینامیک ذرات 
 شود:می
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(2) t
2

r/d
2

dF=m dt,/Vd m F= F=ma, 
 

. اتم است شتاب aو   سرعت  v مقدار جابجایی، r آن  در که
و سرعت  تیمحاسبه موقع یمولکول کینامید یسازهیاساس شب

محل به دست آوردن  ،تینهادر  .است اتم یا مولکولگام به گام 
حل  یبرا یادیز یهاروش .استمورد نظر  اتم یا مولکول جدید

از  یاریدر بس ۱روش ورلت دارند، نیوتن وجودمعادلات حرکت 
مورد استفاده قرار گرفته است که به روش  یسازهیشب یهابرنامه

 و معادلات آن بشکل زیر است. معروف است 2قورباغه جهنده
(۳)  (t+1/2δt) =  (t-1/2δt) +ai(t) δt 

(4)  (t+δt) =  (t)+vi(t+1/2δt) δt 

 
  شتاب  و     ،سرعت   مقدارجابجایی ،  آن  در که

به آسانی  tدر زمان  از موقعیت   .استگام زمانی 
 ،مشخص باشد  و   شود. اگر محاسبه می

از دو معادله اخیر    زمان  را در سرعت یمتوانآنگاه می

 معادله زیر از تواندمی t زمان در سرعت نهایتدر  .آوریم بدست
 شود: محاسبه

(5)   (t) = ½[   (t+1/2 δt) +   (t-1/2δt)]  

 
 بکاربرده  یسازهیشب یهااز برنامه یاریدر بس تمیالگور نیا

 به دانستن سرعت در زمان ازیچرا که در آن تنها ن شودمی
را بر  یکمتر ی، که فضااست tدر زمان  تیعو موق   

 و ۱5] است داریپا روش کاز طرفی یو  کندیاشغال م وتریکامپ
۱8].  

سازی پیکربندی بسیار نزدیک به تعدادل در نظدر   در شروع شبیه
گرفته شده تا نتایج مناسب بدست آید. اتمها  در رئوس و مرکدز  

هدای  عتهدا سدر  بده اتدم   ،یک شبکه مکعبی داده شده و سپس
 ،شود تا دمای مورد نظر بدست آیدد. همچندین  تصادفی داده می

است. در این پژوهش  شدهشرایط مرزی متناوب در مرزها اعمال 
جونز و ترسوف به  -پتانسیل هیبریدی لنارد ابنیروی بین اتم ها 

 به دست آمده است. 

                                                 
1terreV  
2
 Leap forg 

جسمی به ندام  یک پتانسیل سه با پتانسیل بین اتمی برای کربن
 شود که به صورت زیر است :رسوف تعریف میت

(6)  

 
 و     ،  jو  iهای فاصله بین اتم   که در آن 

بستگی دارند  جفت ترم های دافع و جاذب هستند که تنها به 

 .ستندهو به شکل زیر 
(7)  
(8)  

  
A  ،Q  ،α  ،  ،  ،۳تابع قطع کردن مقادیر ثابت هستند 

از رابطه زیر محاسبه  و پارامتر جفت کننده چند جزئی  است

 شود:می

(۹)  

 
   j-kو  i-jبدین    بده زاویده پیوندد      Gکده از طریدق تدابع    

 بستگی دارد .
والسی بین یک اتم کربن و یک مولکول هیددروژن و  پیوند واندر

یا بین دو مولکول هیدروژن از طریق پتانسیل لنارد جونز )معادله 
 .دشو(  تعریف می۱

  های هیدروژن برای مولکول

. بدرای یدک اتدم    [2۱-۱۹]اسدت   و 

4برتولت –کربن و یک مولکول هیدروژن از قائده ترکیب لورنتز 
 

 :[22]ودشاستفاده می

(۱0)  

(۱۱)  

 
 

  =و   eV =که در آن
حل و انتگرالگیری عددی از معادلات نیوتنی  است. برای 

موستات نوز هوفر در گام ورلت و تر-حاکم، از الگوریتم سرعت

                                                 
3
 cut-off   

4
 Lorentz – Berthelet 



   

 46  بهار ۱۳۹۹| شماره ۱ | سال هفتم  

 

-برای اعمال سرعت فمتو ثانیه استفاده شده است. 005/0زمانی 

بولتسمان استفاده شده است. در  –های اولیه از توزیع ماکسول 
 Tو دما    سامانه( و حجم Nسازی تعداد ذرات )این شبیه

 ۱5, ۱4] است شدهاستفاده  NVTاز هنگرد  ،ثابت است بنابراین
 یسازهیشب نیکه در ا کیودیپر یمرز طیبا توجه به شرا .[۱8 و

خارج شود به  مانهاهر تعداد ذره که از س .در نظر گرفته شده است
تعداد کل  ،نیبنابرا شود.یهمان مقدار وارد حجم کنترل م

گاز در حجم کنترل در نظر گرفته شده ثابت  یهامولکول
 Å 120در  Å 120 یسازهیابعاد جعبه شب ،. همچنین[۱5]است
 در نظر گرفته شده است. Å 60در 

سازی دینامیک مولکولی در الگوریتم و مراحل مهم در شبیه
 نشان داده شده است: ۱شکل 

-لوله، نانوبرای تولید هندسه اولیه مولکول هیدروژن و همچنین

نانو متر و با  5لوله کربنی به طول عدد نانو 4های کربنی ابتدا 
، ساخته شده و سپس VMD(  توسط نرم افزار ۱0،۱0کایرالیتی )

و مختصه  شدهسازی ایجاد افزار گرومکس یک جعبه شبیهنرم با
ها برای ساخت مولکول لوله را در آن تعیین شده است.نانو 4این 

افزار متریال استودیو نرم ابهیدروؤن ابتدا یک مولکول هیدروژن 
ل خروجی آن و نرم افزار ساخته شده و با استفاده از آن فای

PACMOL  به تعداد دلخواه مولکول هیدروژن درون جعبه
های حاکم سازی قرار داده شده است و با تعریف پتانسیلشبیه

 یبا توجه به فشار و دما بین آنها هندسه اولیه تولید شده است.
است که فشار و  شده فیتعر یاها به گونهتعداد مولکول سامانه

در نظر گرفته شده  یمعادل فشار و دما ،یساز هیشبجعبه  یدما
وابسته به دما و  لکام دروژنیه یهاتعداد مولکول ،نی. بنابراشود

نویسی و تهیه فایل ورودی کد با کد فشارو حجم جعبه است.
LAMMPS سازی اقدام شده است. نتایج به نسبت به شبیه

داده شده نمایش  VMDافزار نرم ابسازی دست امده از شبیه
 دروژنیه یهامولکول تعداد VMDافزار با استفاده از نرماست. 

افزار، ابتدا تعداد نرم نیجذب شده شمرده شده است. در ا
 ،و سپس شودیم حذف دروژنیجذب نشده ه یهامولکول

 یها دروژنیاز آن تعداد ه سپحذف شده و  یکربن یهالولهنانو
 میاجذب داشته زیوله نلداخل نانو شود.یجذب شده شمارش م

-مان تقریبی برای هر کدام از جوابزاند. شمرده شده زیکه آنها ن

 GHz 2معادل   CPUکامپیوتر با  ابهای به دست آمده از کد، 
ای از نتیجه .  نمونهاستساعت  ۳2معادل  GB 4برابر  RAMو 

-لولها دسته نانوبسازی دینامیک مولکولی جذب هیدروزن شبیه

  نشان داده شده است. 2کربنی در شکل های 

ش یی و همکاران دهشانجام  هایبا آزمایش پژوهشنتایج این 
های کربنی تک جداره انجام شده است، لولهنانوکه بر  [2۳]

این   ۳. شکل شودسازی مشخص تا اعتبار شبیه شدهمقایسه 
که اختلاف دهد دهد. مقایسه نتایج نشان میمقایسه را نشان می

سازی با نتایج یی و بین مقادیر به دست آمده از این شبیه
 .است%  5کمتر از  شهمکاران

 

 
 یمولکول کینامید یسازهیشب الگوریتم  ۱شکل 
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نتایج به دست آمده از شبیه سازی دینامیک مولکولی برای جذب هیدروژن 2شکل 
پیکربندی  -ار  اتمسفر الفو فش K50برروی یک دسته نانو لوله کربنی در دمای 

 -ه  2250گام زمانی  -د ۱500گام زمانی  -ج 750گام زمانی  -ب اولیه در دمای
هر گام زمانی معادل   4500گام زمانی  -ز ۳750گام زمانی  -و ۳000گام زمانی 

 فمتوثانیه بوده است.
 

 
  [۱۹]و مرجع پژوهشنمودار مقیاسه بین نتایج حاصل از این  ۳شکل 

 تایج ن -۳
های جذب هیدروژن بر روی دسته سازی، شبیهپژوهشدر این 

 Kاز دمای  متفاوتدمای  ۹چهار تایی نانو لوله های کربنی در 
داده نشان ۱انجام شده است. این نتایج در جدول  K200تا  50

 شده است. 

 متفاوت یدماها در دروژنیه جذب  ۱ جدول

صد جذب  د

 روژنمولکول هید

فشار بر حسب 

 بار

دما بر حسب 

 درجه کلوین

5 4 50 

8/4 73/4 60 

24/4 5 70 

8/3 6 80 

3 8 100 

65/1 9 110 

55/1 14 130 

6/1 18 150 

8/1 27 200 

 

وابستگی مقدار جذب هیدروژن با تغییرات دمای  ،همچنین
 نشان داده شده است.  4در شکل  سامانه
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 متفاوتاهای جذب هیدروژن در دم 4شکل 

 

با افزایش دما، فشار  ،است شدههمانگونه که در جدول مشخص 
دما و فشار از یکدیگر  ،یابد. بنابرایننیز افزایش می سامانه

است که در یک حجم بسته و  ادآوریید. لازم به ستنیمستقل ن
یابد. ثابت همیشه با افزایش دما، مقدار فشار نیز افزایش می

نشان داده شده  5تغیرات به دست آمده فشار با دما در شکل 
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 است.

 
 تغییرات فشار بر حسب دما  5شکل  

تا  50دهد که با افزایش دما از سازی نشان میاین مدلنتایج 
های دسته نانولوله درجه کلوین، مقدار جذب هیدروژن بر ۱۱0

به صورت خطی  یهش تقریبکربنی کاهش پیدا کرده که این کا
است و  یعیطب فرایند کیدما  شیکاهش جذب با افزا. است
. با توجه به اینکه تغییرات انرژی آزاد است ینیب شیقابل پ کامل

گیبس جذب سطحی با تغییرات دما به صورت خطی است، 
خطی بودن مقدار جذب در دامنه دمایی مورد نظر  ،بنابراین

توان برای پیش به دست آمده می . از شیب خطشودمشاهده می
بینی مقدار جذب هیدروژن در هر نقطه از دامنه دمایی مورد نظر، 

های ترمودینامیکی استفاده بدون آزمایش یا استفاده از فرمول
با افزایش دما از  ،کرد که کاربرد زیادی خواهد داشت. سپس

 6/۱برابر  یدرجه کلوین مقدار جذب ثابت و تقریب 2۱0تا  ۱۱0
به کاهش دما  ،ماند. بنابراینرصد وزنی جذب شده، باقی مید

روژن درجه به پایین تاثیر فراوانی در جذب هید ۱۱0از  خصوص
درجه کلوین به  ۱۱0های بالاتر از دارد. عدم جذب بیشتر در دما

. مقدار جذب در ستاهای کربنی دلیل اشباع شدن سطح نانولوله
رسد که با خطای می% wt 5به  bar 4و فشار  k50دمای 

 اندکی، مطابق مقدار ارائه شده توسط سازمان انرژی آمریکا 
(wt 5/6%است )[4 و۱]. 

و ثابت بودن تعداد  سامانهبا توجه به ثابت نگهداشتن حجم 
مولکول های در نظر گفته شده در کل محیط مدل سازی، مقدار 

 وردهآ 5فشار با افزایش دما، زیاد شده که مقادیر آن در شکل 
تغییرات فشار  ،است. همانگونه که در شکل مشخص است شده

 . استسازی انجام شده، با دما به صورت خطی، در دامنه شبیه

 سامانهبررسی پایداری  -4
-مقدار جذب در گام های زمانی شدبیه بررسی پایدار بودن  رایب

بدرای   متفاوتسازی انجام شده، مقدار جذب در گام های زمانی 
درجه کلوین بررسی شده است که نتایج  ۱00و  80، 50های  دما

 است. شدهورده آ 2و جدول  6آن در شکل 
 

 
 های زمانیدرصد جذب هیدروژن در گام 6شکل 

 

 80، 50های برای دما متفاوتی زمان یهاگام در دروژنیه جذب درصد  2 جدول
 درجه کلوین ۱00و 

  درصد جذب هیدروژن

 k50دمای  k80مای د k100دمای  گام زمانی

1 1/1 4/1 750 

6/1 25/2 9/2 1500 

3/2 3 2/4 2250 

6/2 4/3 5 3000 

3 8/3 5 3750 

3 8/3 5 4500 

 

 50دهد که دمای نشان می 6نمودارهای به دست امده در شکل 
درجه کلوین تغیرات جذب هیدروژن نسبت به گام های زمانی 

به صورت  ۳000نی از گام زما سپ ،ابتدا خطی بوده و سپس
 ۳750تا گام زمانی  ۱00و  80ماند. در دماهای ثابت باقی می

مقدار جذب هیدروژن خطی است ولی با افزایش دما مقدار شیب 
در دماهای بالاتر به علت جذب  ،به عبارتی .یابدخط کاهش می

کمتر مقدار شیب خط جذب نسبت به گام زمانی در حال کاهش 
مقدار  ۳750از گام زمانی  سپ، ۱00 و 80. در هر دو دمای است
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از این گام  سپعبارتی به .ماندجذب هیدروژن ثابت باقی می
، شودهای کربنی مشاهده نمینانولوله زمانی جذب هیدروژن بر

 رسد. به حالت پایدار  می فراینددر این گام زمانی  ،بنابراین
 

 گیرینتیجه -5
های جای سوختسازی هیدروژن و استفاده از آن به ذخیره

سازی های ذخیرهفسیلی کاربرد وسیعی دارد. یکی از روش
 ،پژوهشهای کربنی است. در این هیدروژن، استفاده از نانولوله

تایی تک  4لوله کربنی نواندرصد جذب هیدروژن در یک دسته 
و  شده بررسیسازی دینامیک مولکولی جداره با استفاده از شبیه

 هجذب هیدروژن مورد بررسی قرار گرفتر تاثیرات دما و فشار ب

مقدار جذب هیدروژن  دهد که با کاهش دمااست. نتایج نشان می
با افزایش دما از  ،همچنین .یابدها افزایش میلولهدر دسته نانو

های دسته نانولوله کلوین، مقدار جذب هیدروژن بر ۱۱0تا  50
صورت خطی  به یکربنی کاهش پیدا کرده که این کاهش تقریب

کلوین مقدار جذب  2۱0تا  ۱۱0با افزایش دما از  ،. سپساست
ماند. درصد وزنی جذب شده، باقی می 6/۱برابر  یثابت و تقریب

کلوین به پایین، تاثیر  ۱۱0کاهش دما خصوصا از  ،بنابراین
که  دشمشاهده  ،زیادتری در جذب هیدروژن دارد. همچنین

تغییرات خطی بوده و شیب تغییرات فشار نسبت به دما دارای 
 ثابتی دارد.
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Abstract: The use of hydrogen fuel is of great importance as an alternative to fossil fuels. Storage of hydrogen is 

one of the major challenges of using this fuel, so study of the absorption and storage of hydrogen by carbon 

nanotubes is essential. The absorption of hydrogen in carbon nanotubes depends on various physical factors, that the 

most important of these factors are temperature and pressure. The aim of this study was to evaluate the effects of 

temperature and pressure on the hydrogen adsorption of the nanotube bundle. In this study, the amount of hydrogen 

absorption on carbon nanotube bundle was studied by molecular dynamics simulation, and then analyzed pressure 

and temperature variations. Hydrogen adsorption simulations were carried out on a quad carbon nanotube bundle 

and in nine different temperatures from 50 Kelvin to 200 Kelvin.  The results show that hydrogen adsorption is 

highly dependent on temperature and pressure, so that the amount of adsorption increases significantly at low 

temperatures. It was found that the amount of adsorption was constant in a carbon nanotube bundle at temperatures 

range of 110 to 210 K, and was linear with increasing of temperature from 50 to 110 K. The results also show that 

the pressure variations are linear as first order with the temperature. 
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