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МногомасштабноеМногомасштабное моделированиемоделирование
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ИспользуемыеИспользуемые методыметоды
ии программноепрограммное обеспечениеобеспечение

КвантовомеханическиеКвантовомеханические методыметоды ((abab initio)initio)
•• МетодМетод теориитеории функционалафункционала плотностиплотности (DFT)(DFT) –– AccelrysAccelrys MateriasMaterias Studio, Studio, 

AtomistixAtomistix ToolKitToolKit

ПолуэмпирическиеПолуэмпирические методыметоды
•• МетодМетод теориитеории функционалафункционала плотностиплотности вв схемесхеме сильнойсильной связисвязи ((DFTB) DFTB) ––

AccelrysAccelrys MateriasMaterias StudioStudio
•• ПолуэмпирическиеПолуэмпирические методыметоды нана основеоснове методаметода ХартриХартри--ФокаФока

МетодМетод молекулярноймолекулярной динамикидинамики –– AccelrysAccelrys MateriasMaterias StudioStudio

МезомасштабныеМезомасштабные методыметоды
•• МетодМетод диссипативнойдиссипативной динамикидинамики частицчастиц ((DPD) DPD) –– AccelrysAccelrys MateriasMaterias StudioStudio

МетодМетод МонтеМонте--КарлоКарло –– TRIM, GEANTTRIM, GEANT



МетодМетод теориитеории функционалафункционала
плотностиплотности (DFT)(DFT)
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Метод DFT в схеме сильной связи (DFTB)



ВзаимодействиеВзаимодействие атомаатома кислородакислорода
сс углероднымиуглеродными наноструктураминаноструктурами
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ВзаимодействиеВзаимодействие атомаатома кислородакислорода
сс наноструктураминаноструктурами изиз нитриданитрида борабора
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КоллективныеКоллективные эффектыэффекты
Присоединение нескольких атомов O к параллельным связям
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Unzipping (Unzipping (««расстегиваниерасстегивание»») ) нанотрубокнанотрубок
Воздействие пар атомов O на УНТ и BN-НТ

Пространственное распределение
электронной плотности вблизи атомов O



Относительное удлинение C–C 
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ДефектыДефекты вв наноструктурахнаноструктурах
изиз углеродауглерода ии нитриданитрида борабора

Одиночные вакансии в листах графена и h-BN

Расчетное распределение электронной плотности вблизи вакансий и
изображения, полученные с помощью электронного микроскопа



ПроцессыПроцессы образованияобразования ии миграциимиграции
дефектовдефектов вв наноструктурахнаноструктурах
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ПотериПотери энергииэнергии атомоватомов H H ии OO
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АдсорбцияАдсорбция атомоватомов кислородакислорода ии другихдругих
молекулярныхмолекулярных соединенийсоединений вблизивблизи дефектовдефектов
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ВзаимодействиеВзаимодействие быстрогобыстрого атомаатома OO
сс листомлистом графенаграфена



ДиссипативнаяДиссипативная динамикадинамика частицчастиц (DPD)(DPD)
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ВыводыВыводы
Показано, что присоединение атомов к поверхности наноструктур из
углерода и нитрида бора вызывает удлинение и смещение межатомных
связей, приводящее к общей деформации наноструктур. Впервые
получены зависимости изменений структурных параметров нанотрубок и
величины энергии адсобрции от их диаметра. 
Для процесса «расстегивания» (unzipping) нанотрубок установлено, что
с увеличением диаметра УНТ растет пороговое число присоединенных
пар атомов, соответствующее началу процесса «расстегивания». 
Впервые показано, что нанотрубки из нитрида бора более устойчивы к
возникновению эффекта расстегивания за счет химического
взаимодействия между атомами кислорода, присоединившимся к
разорванным связям, которое в случае УНТ отсутствует. 
Показано, что применение метода SCC DFTB значительно повышает
точность расчета пороговой энергии для h-BN по сравнению со
стандартным методом DFTB. Пороговая энергия выбивания атома
зависит от величины заряда, переданного ему налетающей частицей.
Установлено, что равномерное распределение частиц наполнителя
достигается в узком диапазоне параметров, характеризующих
взаимодействие частиц между собой и с полимером.
Методом Монте–Карло произведено моделирование процессов
торможения атомов водорода и кислорода с энергиями до 100 кэВ в
многослойных полимерных нанокомпозитах. Получены количественные
данные о влиянии процессов обратного рассеяния частиц на величину
энергии, передаваемой системе в каждом слое



ОбразованиеОбразование дефектовдефектов вв наноструктурахнаноструктурах
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