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Предлагается расчетный метод моделирования совместного поведения большого

количества модельных частиц. Особенностями метода являются строгое

соблюдение законов сохранения в парных взаимодействиях и высокая

производительность. Приведены результаты вычислений с помощью

стандартных методов и предложенного в применении к моделированию

адсорбции молекул водорода фуллереном С60. Установлены особенности

модельных потенциалов при наличии перестройки электронной оболочки

атомов углерода. Дано краткое описание пакета программ, реализующего

моделирование процесса адсорбции.

Пропонується розрахунковий метод моделювання спільної поведінки великої

кількості модельних частинок. Особливостями методу є суворе дотримання

законів збереження в парних взаємодіях і висока продуктивність. Наведені

результати обчислень за допомогою стандартних методів і запропонованого в

застосуванні до моделювання адсорбції молекул водню фулеренів С60.

Встановлено особливості модельних потенціалів при наявності перебудови

електронної оболонки атомів вуглецю.

Calculation method of modeling the joint behavior of a large number of model

particles is proposed. Features of the method are strict adherence to conservation

laws in two-body interactions and high performance. The results of calculations

using standard methods and proposed in the application to modeling of adsorption of

hydrogen molecules fullerene C60 are considered. Specific features of model

potentials in the presence of the restructuring of the electron shell of carbon atoms

are obtained.

