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Armazenamento e liberação de H_2

Emnosso trabalho, utilizamos o programa Large-scale Atomic/MolecularMassively Parallel Simulator (LAMMPS)
para analisar se a deformação poderia ser utilizada para liberar gases adsorvidos em materiais 2D. Para deter-
minar se isto era possível, primeiro examinamos se o puxamento alterava a interação entre o gás adsorvido e
quatro estruturas: grafeno, α-grafino, β-grafino e γ-grafino. Para isto, inserimos uma molécula deH2 a uma
altura z da superfície de cada material, e alteramos a sua posição para determinar a energia de interação ao
longo de toda a superfície. A análise dos resultados revelou que o esticamento reduziu a interação atrativa
entre o H2 e todos os materiais 2D investigados. Para confirmar que a quantidade de gás adsorvida seria
diferente na presença de deformação, realizamos simulações de Monte Carlo no ensemble Grande canônico,
para estruturas com e sem deformação.
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