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У статті розглядається дискретно-подієве моделювання адсорбції молекулярного водню на поверхні одиночних вуглецевих нанотрубок. Запропоновано удосконалення подієвого алгоритму для забезпечення можливості моделювання довгих нанотрубок за рахунок сімметрізаціі розрахункової області. Продемонстровано динаміка заповнення внутрішньої частини нанотрубок воднем. Проведено дослідження сорбційної здатності вуглецевих нанотрубок при наявності дефектів в їх структурі. 
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В статье рассматривается дискретно-событийное моделирование адсорбции молекулярного водорода на поверхности одиночных углеродных нанотрубок. Предложено усовершенствование событийного алгоритма для обеспечения возможности моделирования длинных нанотрубок за счет симметризации расчетной области. Продемонстрирована динамика заполнения внутренней части нанотрубок водородом. Проведено исследование сорбционной способности углеродных нанотрубок при наличии дефектов в их структуре. 
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In the paper we consider discrete event-driven simulation of adsorption of molecular hydrogen on the surface of single-wall carbon nanotubes. We offer improvement  of event-driven algorithm to allow modeling of long nanotubes is due to symmetrization of the computational domain. We demonstrate the dynamics of filling the inside of the nanotubes with hydrogen. The sorption capacity of carbon nanotubes in the presence of defects in their structure was investigated.
