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Annotatsiya

Hozirgi vaqtda uglerod asosidagi nanomateriallar yordamida vodorodni saqlash bo‘yicha tadqiqotlar qizigish
uyg‘otmoqda. Shunga qaramay, grafen sirtlarining saqlash tabiatini tushunish hali ham qiyin.

Ushbu tadqgiqotda biz reaktiv molekulyar dinamika simulyatsiyalaridan foydalangan holda nuqsonli grafenlarda
Hz2 molekulalarining fizik adsorbsiya mexanizmlarini o‘rganib chiqdik. Biz grafendagi nuqsonlar hajmini va
kontsentratsiyasini oshirish tizimdagi atomlarning qisman zaryadlarini o‘zgartirish orqali H2 molekulalarining sirtdagi
fizisorbsiyasini oshirishini anigladik. Xususan, bizning hisob-kitob natijalarimiz shuni ko'rsatdiki, nuqsonlarning eng katta
foizi (10,27%) bo‘lsa, H2 molekulalarining gravimetrik zichligi atrof-muhit sharoitida taxminan 2,12 wt.% ni tashkil giladi,
bu tajribalar va eksperimental olingan gravimetrik zichliklar oraligida. Natijalar shuningdek, H: molekulalarining
fizisorbsiyasi grafen yuzasidagi nugsonlaming hajmi va konsentratsiyasi bilan bog'ligligini ko‘rsatdi.

Ushbu tadqiqot atom darajasidagi turli nugson grafenda vodorodni saqlash mexanizmlarini yaxshiroq
tushunishga yordam beradi.

AHHOMauus

UccnedosaHusi no xpaHeHuto eodopoda C ucCronb3oeaHUeM HaHoMamepuanos Ha OcHose yeanepoda 8
Hacmosujee epeMsi npusniekarom ece bonbwuli uHmepec. TeM He MeHee, MoOHUMaHue npPUPodbl XpaHeHusi 2pacheHosbIX
rnosepxHocmeli sce ewe ocmaemcsi HesiCHbIM.

B smom uccnedosaHuu mbi uccrniedosanu mexaHu3mbl gpuduyeckoli adcopbyuu monekyn Hz Ha 0eghekmHbIx
epagheHax ¢ ucriofnib3o8aHUeM peakmueHOo20 MOMeKynspPHO-OUHaMu4eckoz2o mModenuposaHusi. Mbl obHapyxunu, 4ymo
ysesnu4yeHue pasmepa U KOHUeHmpauuu Oeghekmos 8 epagheHe yesenuyugaem chusucopbyuo monekyn Hz Ha
10BEPXHOCMU 3a cyem U3MeHeHUsl napyuasbHblx 3aps00e amomMos & cucmeme. B yacmHocmu, Hawu pe3yrbmamsl
rnokasarsnu, 4Ymo e ciyyae Haubonbwezo npoyeHma 0egpekmos (10,27%) epasumempuyeckasi mmomHOCMb Monekyn H:
cocmasnsiem okomno 2,12 wt.% e ycnosusix oKkpyxarouwel cpedbl, Ymo Haxooumcsi 8 duana3oHe 2pasuMempuyYecKux
nnomHocmed, nofy4YeHHbIX 8 pe3yfbmame 3KCrepuMeHmos u Opyaux pacyemos. Pe3ynbmambl makxe nokasasnu, Yymo
¢usudeckas adcopbuyus monekyn Hz ceszaHa Kak ¢ paamMepoM, mak u ¢ KoHueHmpauuel 0egheKmos Ha NogepxHocmu
epagheHa.

3mo uccnedosaHue criocobcmeyem nyyweMy MOHUMaHUK MEXaHU3Mo8 XpaHeHusi eo0opoda e zpagheHe ¢
pasnu4yHbiMu 0echekmamu Ha amoMHOM YPOBHE.

Abstract

Research on hydrogen storage using carbon-based nanomaterials is currently attracting increasing interest. Yet,
understanding the storage nature of graphene surfaces is still elusive.

In this study, we investigated the physisorption mechanisms of H2 molecules on defective graphenes using
reactive molecular dynamics simulations. We found that an increase in the size and concentration of defects in graphene
increases the physisorption of H2 molecules on the surface due to a change in the partial charges of atoms in the
system. Specifically, our results showed that in the case of the highest percentage of defects (10.27%), the gravimetric
density of H2 molecules is about 2.12 wt.% at ambient conditions, which is within the range of gravimetric densities
obtained from experiments and other simulations. The results also indicated that the physisorption of H2 molecules is
related to both the size and the concentration of defects on the graphene surface.
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This study contributes to a better understanding of the mechanisms of hydrogen storage in graphene with
various defects at the atomic level.

Kalit so‘zlar: vodorod saqlash, nugsonli grafen, vodorod fizisorbsiyasi, reaktiv molekulyar dinamika.

Knroyeenle crioga: xpaHeHue e00opoda, OeghekmHbili epacheH, ¢husucopbyusi eodopoda, peakmueHasi
MorneKkynspHasi OuUHaMmuKa.

Key words: hydrogen storage, defective graphene, hydrogen physisorption, reactive molecular dynamics.

KIRISH

Vodorod energiyasi ekologik toza va bargaror tabiati tufayli yonilg‘i xujayralari, elektronika
sanoati va farmatsevtika kabi turli sohalarda juda istigbolli "yashil" yoqilg‘i hisoblanadi [1,2]. Bu
energiya ishlab chigarish uchun ishlatilishi mumkin bo‘lgan samarali muqobil yoqilg‘i bo‘lishi taxmin
gilinmoqgda. Hozirgi vaqtda fotokatalitik va elektrokatalitik parchalanish usullaridan foydalangan
holda suvdan vodorodni ajratib olish (yoki olish) jarayoni bo‘yicha tadqgiqotlar olib borilmoqgda [3,4].
Vodorod ishlab chigarish usullari turli mamlakatlarda keng o‘rganilgan. Xususan, Yaponiyada
vodorodni ajratib olish uchun TiO, (anod) va SiC (katod) kabi samarali katalizatorlar
go'llanilayotgan  bo‘llsa [5], Ispaniyada vodoroddan yoqilg'i ishlab chigarish uchun
fotoelektrokatalizdan foydalanish loyihasi boshlangan [6]. Shuningdek, Avstraliya quyosh va
shamol energiyasidan foydalangan holda vodorod ishlab chigarishni yo‘lga go‘'ymoqda [7].
Vodorodni yuqori haroratlarda turli birikmalar va molekulalardan [8], shu jumladan, metandan
nanomateriallar yordamida ham olish mumkin [9,10]. Bundan tashqari, so'nggi paytlarda nazariy va
amaliy jihatdan o‘rganilayotgan plazma reaktorida vodorod ishlab chiqarishning regenerativ usuliga
e’'tibor qaratilmoqgda [11].

Turli manbalardan olingan vodorod energiya manbai sifatida turli texnologiyalar va sanoat
tarmoglarida keng qo‘llaniimogda. Xususan, Rossiyaning NOVATEK kompaniyasi, bug‘-gaz
qurilmasidagi yoqilg‘ida vodoroddan foydalanish ulushini 60% gacha oshirib, undan elektr
energiyasi ishlab chigarish bo‘yicha birinchi sanoat loyihasini ishga tushirgan bo‘lsa [6],
Estoniyaning Tallinna Sadam Gamburg portida yuk tashuvchi kema (parom) larda ekologik toza
yoqilg‘i bo‘lgan vodoroddan foydalaniimoqda [12]. Shotlandiyada esa 300 ga yaqin uy xojaligida
tabiiy qazib olingan gaz o‘rniga ekologik vodoroddan foydalanishga o‘tkazila boshlandi [13].
Shuningdek, Amerika qo‘shma shtatalarining Apple kompaniyasi vodorod yonilg‘i elementi bilan
ishlaydigan mobil qurilmani laboratoriya sharoitida sinov uchun ishlab chiqarishni yo‘lga qo‘ygan
bo‘lsa [14], Germaniyada vodorod dvigateli bilan ishlaydigan avialaynerlar ishga tushirila boshlandi
[15,16].

Vodorod energiyasining samaradorligini ta'minlash uchun izolyatsiya qilingan vodorodni
materiallarda yetarli darajada saglash juda muhimdir [17-20]. Vodorodni uchta asosiy usul, ya'ni
sigilgan gaz [21], kriogen suyuqlik [22] va gattiq saqlash [23] yordamida saqlash mumkin. Qattiq
holatda saqglash usuli boshqa ikki usulga gqaraganda xavfsizroq va tejamkor hisoblanadi, chunki
nanomateriallar vodorodni singdiradi, bu esa talab qilinadigan katta hajm va qo‘shimcha energiyani
kamaytiradi. Hozirgi vagtda vodorod saqlash materiallari sifatida metall gidridlar [24], kompleks
gidridlar [23] va uglerod asosidagi nanostrukturalar [25,26] yordamida tadqigot olib borilmogda. Bu
materiallarda vodorodni saglashning ham fizisorbtsiya [27], ham xemisorbtsiya [28] usullariga
alohida e’tibor garatiigan va ularning samaradorligini o‘rganish bo‘yicha izchil ishlar olib
borilmoqgda. So‘nggi paytlarda yuqori vodorod saqglash indeksiga ega bo‘lgan uglerod asosidagi
nanomateriallarga qizigish ortdi. Kimyoviy barqarorligi va katta saqlash qobiliyati tufayli bu
nanomateriallar vodorodni samarali saglash uchun yaxshi nomzodlar hisoblanadi [29]. Uglerod
asosidagi materiallar orasida grafen o‘zining yuqori mexanik, kimyoviy, elektr, optik va issiqlik
xususiyatlari tufayli keyingi paytlarda vodorod saglash uchun istigbolli materiallardan biri sifatida
garalmoqgda [30]. Vodorod atom va molekulalari grafenning har ikki tomonida adsorbsiyalana olish
xususiyati ulardagi saqglash ko‘rsatkichini yanada oshirishga xizmat qilishi mumkin [32]. Lekin,
grafenning bir va ikki gavatli, nugsonsiz va nugsonli strukturalarida vodorodni fizisorbtsiya va
xemisorbtsiya yo‘li bilan saqglash bo‘yicha turli xil eksperimental va nazariy tadqgigotlar olib
borilayotganiga qgaramay, xona haroratida bu strukturalarning vodorod saglash ko‘rsatkichi
haligacha pastligicha qolmogda [33,34]. So‘nggi yillarda vodorodning grafenda saglash
ko‘rsatkichini oshirish bo‘yicha tadqigot natijalari shuni ko‘rsatayaptiki, nugsonsiz grafenga
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nisbatan turli xil (5-8-5, 555-777, 5555-6-7777) nugsonli grafenlarda bu ko‘rsatkich nisbatan yuqori
bo‘ladi [35]. Shunday bo‘lsada, eksperimental olinayotgan grafen sirtidagi nugsonlarning turlari va
olchami har xil bo‘lganligi sababli, uning sirtida vodorodni saqglash ko‘rsatkichi pastligicha
golmoqda.

Ushbu tadqigot ishida nuqgsonsiz va turli (single, double va triple) nugsonga ega bo‘lgan
grafenlardagi vodorod molekula (H) lari adsorbsiyasining asosiy mexanizmlari o‘rganildi.

HISOBLASH USULLARI

Turli xil (ya’'ni, nugsonsiz va nugsonli) agrafen sirtlari bilan H>, molekulasining o‘zaro ta’sir
jarayonlarini modellashtirish MD usuliga asoslangan LAMMPS dasturiy paketi yordamida amalga
oshirildi [37]. Jarayonlarni modellashtirishda atomlar orasidagi o‘zaro ta’sirlarni tavsiflash uchun
ReaxFF potentsiali qo‘llanilib, atomlar orasidagi kimyoviy bog‘larning shakllanishi va uzilishi
hodisalarini ishonchli tasvirlash uchun Zou va boshqalar tomonidan tavsiya qilingan
parametrlardan foydalanildi [38]. Modellashtirishlarda nugsonsiz (G) (1-rasm, a) va mos ravishda
bitta nugsonli grafen (SVG), ikkita nugsonli grafen (DVG) va uchta nugsonli grafen (TVG)
strukturalari olingan bo‘lib (1-rasm, b,c,d,e,f,g), G grafenning sirt maydoni (Sg) va undagi uglerod
atomlari olib tashlangandagi SVG, DVG va TVG nugsonli grafenlarning sirt maydon (Sq¢c) lari
nisbati orqgali nugsonlarning grafendagi ulushi (k=Sqc /Sg) hisoblanadi. Bunda bir (ksvg), ikki (Kovg)
va uchta (krvg) nugsonli grafenlar uchun k koeffitsient o‘zgaruvchi bo‘lib, mos ravishda quyidagicha
hisoblanadi. ksvec=Ssve/Se, Kove=Spve/Sc va Krve=Stve/Se. Tanlangan G grafendagi (1-rasm, a)
SVG, DVG va TVG nugsonli (1-rasm, b,c,d,e,f,g) grafenlar sirtida nugsonlar soni 1 va 4 ta qilib
olingan bo'lib, grafendagi nugsonlarning sirtdagi ulushi quyidagicha hisoblanadi: k= ksve* kpve+
Krve.

Tanlangan nugsonsiz (G) grafen (32.89 Ax30.96 A) ning sirti yuzasida (SVG-1, DVG-1,
TVG-1, SVG-4, DVG-4, TVG-4) nugsonli grafenlarning sirt yuzalari mos ravishda 15.69, 20.92,
26.15, 62.72, 83.68, 104.60 A? ni tashkil yetadi. Grafenlardagi nugsonlarning sirt maydonlari SVG-
1, DVG-1, TVG-1, SVG-4, DVG-4, TVG-4 kontsentratsiyali grafenlarga mos ravishda 19.01, 25.40,
31.82, 76.50, 103.06, 130.11 m?g larga teng. G grafen sirt yuzasidagi nugsonlar foizi mos
ravishda (15.69 A2/32.89 Ax30.96 A) 1.54, 2.05, 2.57, 6.15, 8.22, 10.57 % ga teng bo'lib, bu
giymatlar nazariy (2-10%) hamda eksperiment, ya'ni, bir (SV) va ikki (DV) nugsonli hamda Stone-
Wall) da olingan (6-14%) natijalarga mos keladi. Eksperimentlarda olinadigan juda uzun grafenga
taglid qilish magsadida model grafenlar x va y o'‘qgidagi yo‘nalishi bo‘'yicha davriy chegara shartlari
go‘llanilgan. Shunday qilib, jami yettita model grafenlari, ya'ni G, SVG-1, DVG-1, TVG-1, SVG-4,
DVG-4 va TVG-4 ishlatilgan.

1-rasm. Nuqgsonsiz (toza) grafen G (a) va turli konsentratsiyali nugsonli grafenlar,
ya'ni SVG-1 (b), DVG-1 (¢), TVG-1 (d), SVG-4 (e), DVG- 4 (f), TVG-4 (g). Ragamlar nugsonli
grafendagi bitta (b-d) yoki to‘rtta (e-g) nugsonni bildiradi.
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Modellashtirishlarda grafenda vodorod molekulalari (H2) ning fizisorbtsiya jarayonini
o‘rganish uchun dastlab termodinamik tizim energiyasi birlashgan gradiyent (conjugate gradient)
metodi yordamida minimizatsiya qilindi. Energiyasi minimal holga keltiriigan grafenlar NpT
ansamblida Berendsen [40] termostati/barostati orqali 1 K/ps [39] harorat gradiyenti bilan 300 K
gacha qizdirildi. Keyin, termodinamik tizim haroratining NVT ansamblda Bussi termostati [41] orqali
100 ps davomida 300 K da saglanishi nazorat qilinadi. H> molekulalarining grafen sirti bilan o‘zaro
ta'sirini modellashtirish uchun ularni 1 ps vaqt oralig‘i bilan termodinamik tizimga tasodifiy ravishda
kiritib borilibb, molekulalar orasidagi masofa kamida 12A bo'lishi ta'minlanadi. Jarayonlarni
modellashtirishda atom/molekulalarning o‘rtacha bosimi (p) zarba oqimi (J) ga bog'lig bo‘ladi.
Xususan, ushbu modellashtirish ishida, zarba ogimi xona haroratida (300 K) 10.64 nm=2 ns™' ga
teng bo‘lib, H>, molekulalarining minimal bosim 91.28 kPa (~0.90 atm) ni tashkil etadi.

Undan tashqari, grafenlarga fizisorbtsiyalangan vodorod molekulalarining
kontsentratsiyasini nisbiy og‘irlik (wt.%) sifatida quyidagicha hisoblandi:
g % Ny
wit.% = * 100 %

Mg X Ny + mg x N

bu yerda my — vodorod atomining massasi, m- — grafendagi uglerod atomining massasi,
Ny~ adsorbtsiyalangan vodorod atomlarining soni, N esa grafendagi uglerod atomlarining soni.

Umumiy modellashtirish vaqti 3 ns ga teng bo'lib, har bir natijaviy giymat 5 ta mustaqil
holatlar natijalarini o‘rtalashtirish orqgali olinadi.

NATIJALAR VA MUHOKAMA

Grafenning vodorodlash jarayoniga misol sifatida, 2-rasmda nugsonli grafen TVG-4 (ya'ni,
bu ishda nugsonlarning eng yuqori konsentratsiyasi bo‘lgan grafen) va uning atrofidagi H-
molekulalari tasvirlangan. Uglerodga asoslangan nanomateriallar (grafen, nanonaycha va h.k.) da
H. molekulalarining fizisorbsiyasi bog‘lanmagan (Kulon va Van-der Vaals) kuchlari tufayli
nanostruktura sirtiga yaqin joylarda (ya’ni, 3 A atrofida [42]) sodir bo‘ladi, deb qaraladi. Shuning
uchun biz fizisorblangan H2 molekulalarining migdorini (yoki kontsentratsiyasini) aniglash uchun
grafen yuzasidan 3 A kesish masofasidan foydalandik. Ko'rinib turibdiki, TVG-4 grafenida yuzaning
3 A masofasida ko‘proq H, molekulalari (ya'ni, tizimdagi umumiy H, molekulalarining 42%)
fizisorbsiyalangan (2-rasmga qarang).

‘e ¢ ® °

P Y =
PP B e B Dep D p B g
o P T entax:

a & =
2-rasm. Atrofidagi H2 molekulalari bilan grafenning ko‘ndalang kesimi. Van der Vaals
sharlari bo‘lgan H va C atomlari mos ravishda yashil va kulrang ranglarda ko‘rsatilgan.

Fulleren, nanotrubka va grafen kabi uglerodli nanomateriallarning reaktivligi, birinchi
navbatda, uglerod atomlarining piramidalanish burchaklarida (6,) aks ettirilgan sferik geometriyasi
tufayli yuzaga keladigan yugori kuchlanishga bog'liq [43]. Uglerod nanonaycha (UNN) laridagi p-
orbitallarning egriligi mahalliy kuchlanishni (yoki deformatsiyani) keltirib chigaradi, bu esa C
atomlarining piramidallanishi va siljishiga olib keladi. Binobarin, bu shtamm UNNIarning egriligi
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ortishi tufayli reaktivlikni oshirishi mumkin. Boshga tomondan, tekis grafen varaqlarida reaktivlik
sezilarli darajada past, chunki C atomlari nol piramidallanish burchagi bilan planar shaklda sp?
gibridlanishiga ega. (6,=0°). Shunday qilib, H, molekulalarining grafen yuzasi bilan o‘zaro ta’siri,
ehtimol, fizisorbsiya xarakteriga ega.

2.4 < L 0.201
) [ = O
Sg- 2,0 - - 0.192 'mg
— e " B E‘
% 1,9 - L 0.188 5 o
N 1,84 -0.136 2 £
g J o .=
-t B o
g 1,7 - 0.124 g =
G E ! o @9
= L S
= 1,6 L 0.121 ®© %
0 1 L I 554
1,5 - L 0.110
I ¥ 1 ¥ 1 % 1 L 1 % 1 ¥ 1
0 2 4 6 8 10 12

Grafendagi nuqson kontsentratsiyasi (%)

3-rasm. Fizisorblangan H, molekulalarining o‘rtacha gravimetrik zichligi (chap, qizil
egri) va grafendagi C atomlarining o‘rtacha qismiy zaryadi (o‘ng, ko‘k egri), nugsonlar
konsentratsiyasiga bog‘liq.

3-rasmda nugsonlar kontsentratsiyasiga garab fizisorbsiyalangan H. molekulalarining
gravimetrik zichligi ko‘rsatilgan. Avvalgi gismlarda (Hisoblash usullari) aytilganidek, nugsonlarning
konsentratsiyasi 0 dan 10,27% gacha, ya'ni nugsonsiz grafen (G) dan juda nugsonli (TVG-4) ga
gadar belgilandi. Rasmdan ko‘rinadiki, 0.0% grafen atrofiga fizisorbtsiyalangan H., molekulalari
nisbiy og‘irligi 1.56 wt.% ni tashkil etadi. Grafenlarlarning nugson kontsentratsiyasi 1.54, 2.05, 2.57,
6.15, 8.22 va 10.27% grafenlarda vodorod saglash ko‘rsatkichi mos ravishda 1.76, 1.88, 2.01,
2.06, 2.08 va 2.12 wt.% gacha oshgan. Boshqgacha qilib aytganda, 300 K haroratda, grafen
sirtining vodorod bilan qoplanish darajasi (Nuw/Nc, %) nugsonsiz grafen (G) va nugson
kontsentratsiyasi 1.54, 2.05, 2.57, 6.15, 8.22, 10.27% (mos ravishda SVG-1, DVG-1, TVG-1, SVG-
4, DVG-4, TVG-4) bo'lgan grafenlarda mos ravishda 18.75 va 21.25, 22.71, 24.21, 24.61. 24.84,
25.74% ga teng bo'lishi aniglandi. Bu olingan qiymatlarni grafitdan eksperiment yo‘li bilan ajratib
olingan turli xil grafen na’'munalari (sirt maydoni 639-1550 m?/g) va MD hisoblashlari (sirt maydoni
1200 m?/g) yordamida olingan sirt maydonlarining Hz saglash ko‘rsatkichlari bilan solishtiriiganda
mos ravishda 1.92 wt.% va 2.20 wt.% ga teng bo‘lgan [36]. Natijalar shunga dalolat qiladiki,
grafendagi nugsonlar konsentratsiyasini oshirish orgali uning sirtida fizisorbsiyalangan H-
molekulalarining nisbiy og‘irligini oshirish mumkin. Grafen sirtidagi nugsonlar kontsentratsiyasining
ortishi bilan grafen sirtiga fizisorbtsiyalanuvchi H. molekulalari nisbiy og‘irligining ortishini ulardagi
uglerod (C) va vodorod (H) atomlari xususiy zaryadlarining o‘zgarishi orqali tushuntirish mumkin (3-
rasm, ko'k rangda). Natijalardan ko‘rish mumkinki, grafendagi nugsonlar kontsentratsiyasi oshishi
bilan ulardagi C atomlarining o‘rtacha xususiy zaryadi oshgan.

Grafenda uglerod (x=2,55) atomi vodorod (x=2,20) atomiga nisbatan yuqori
elektronegativlik giymatiga ega. Elektromanfiylikdagi bu farq grafen yuzasi va H> molekulalari
o‘rtasidagi Van der Vaals va Kulon kuchlari kabi bog‘lanmagan o‘zaro ta'sirlarga olib keladi.
Natijada, grafendagi C atomlarining o‘rtacha gisman zaryadi -0,121, -0,124, -0,136, -0,188, -0,192
va -0,201e bo'lib, bu grafendagi nugson konsentratsiyasining 1,54, 2,05, 2,57, 6,15, 8,22 va 8,22
% qiymatlariga to‘g‘ri keladi. Bu nugsonlar konsentratsiyasining ortishi nugsonli grafenlarda C
atomlarining qismiy zaryadlarining oshishiga olib kelishini ko‘rsatadi. Bu oz navbatida, grafen
yuzasida H> molekulalari va C atomlari o‘rtasida nisbatan kuchliroq o‘zaro ta’sirga va shu bilan
nugsonli grafenda H, molekulalarining yuqori adsorbsiyasiga olib keladi.
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3-rasm (qizil egri chiziq), shuningdek, pastroq konsentratsiyada nugsonlar hajmining oshishi
bilan vodorodning adsorbsiya tezligi keskin oshib borishini ko‘rsatadi. Xususan, SVG-1, DVG-1 va
TVG-1 uchun nugsonlar ulushi bo‘yicha o‘rtacha qgiymat 0,175 wt.% ni tashkil giladi. Biroq, bu
ko‘rsatkich SVG-4, DVG-4 va TVG-4 holatlari uchun bu giymat taxminan 12 marta kamaygan.
Shunga qaramay, Hz molekulalari va nugsonli grafen o‘rtasida hatto past konsentratsiyalarda ham
nugsonlar hajmining oshishi katta nugsonlarning paydo bo'lishi va natijada bog‘lanmagan o‘zaro
ta'sirlarning zaiflashishi tufayli adsorbsiya tezligining pasayishiga olib kelishi mumekinligini taxmin
gilish mumkin. Haqgigatan ham, kattaroq nugsonlar o‘rniga kichikroq nugsonlardan foydalanish,
nugsonlarning bir xil kontsentratsiyasida H. molekulalarini grafen yuzasida yuqori darajada ushlab
turishga olib kelishi mumkin [44]. Kichikrog olchamdagi nugsonlarning to‘planishi nugsonlar
kontsentratsiyasi bo‘yicha cheklov mavjud bo‘lib, unga ko‘ra nugsonlarning haddan tashqgari ko‘pligi
vodorodning adsorbsiya tezligi bo‘yicha garama-qarshi natijalarga olib kelishi mumkin [45] va
buning natijasida kattaroq nugsonlar (bo‘shliglar) paydo bo'lishi mumkin. [46,47]. H:
molekulalarining yuqgori saglash ko‘rsatkichiga erishishning yo‘llaridan biri, katta diametrli nugsonli
sirtlar o‘rniga kichikroq diametrli nugsonli sirtlardan foydalanish.

XULOSA

Ushbu modellashtirish ishida biz nugsonsiz va turli xil o'lchamdagi nugsonlarga ega bo‘lgan
bir qavatli grafen sirtida xona harorati (T=300 K) da vodorod molekulalari fizisorbsiya jarayonini
molekulyar dinamika metodi yordamida kompyuterda modellashtirish orgali o‘rgandik.
Modellashtirish natijalari shuni ko‘rsatdiki, grafendagi nugsonlar hajmining ortishi, H—-C orasidagi
xususiy zaryadlarning oshishi tufayli H, vodorod molekulalari sonining sirtda ortishiga olib keladi.
Lekin, grafendagi nuqgsonlar hajmining keskin ortib ketishi, H, molekulalarining sirtda qolish
yehtimolligini (nisbiy og‘irlik) kamaytirib yuboradi. Nazariy jihatdan grafendagi vodorodning
maksimal nisbiy og‘irligi 7.7 wt% ni tashkil qilib, bu giymat temperatura va bosimga kuchli
bog‘langan. Bu modellashtirish ishida Hz vodorod molekulalari saglash ko‘rsatgichi ~0.90 kPa
bosim va 300 K haroratda 2.12 wt% ga teng bo‘ldi. Bunda adsorbsiyalangan H> molekulalari nisbiy
og‘irligi grafen sirtidagi nugsonlar soni va o‘lchamiga bevosita bog'liq bo‘ladi.

Umuman olganda, ushbu tadgiqot nugsonli grafenlarda vodorod fizisorbsiyasining asosiy
mexanizmlarini tushunishga yordam beradi, bu esa o'z navbatida vodorod saqglash hajmini oshirish
uchun nugsonlarni ganday boshgarishni tushunishimizni yaxshilaydi.
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