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ОБЗОР ОСНОВНЫХ МЕТОДОВ И ПРОГРАММ ДЛЯ МОДЕЛИРОВАНИЯ 
НАНОРАЗМЕРНЫХ СИСТЕМ 

  

Особенностями наноразмерных систем являются квантовые эффекты, которые не-
возможно моделировать в рамках классической механики. На современном этапе развития 
компьютерной техники, с ростом вычислительной мощности и совершенства программно-
го обеспечения стало возможным использование квантово-механических методов расчета, 
позволяющих моделировать наночастицы, молекулы, промежуточные состояния химиче-
ских реакций  и т.д. [1, 5].  

Целью данной работы является изучение основных методов для моделирования на-
норазмерных систем, а также прикладных программ, реализующих данные методы. 

В работе рассмотрены три группы методов: (1) Методы молекулярной динамики 
[2], базирующиеся на классической механике и способные описывать системы до миллио-
нов атомов, но не учитывающие квантовые явления, такие как электронные переходы, об-
разование и разрушение химических связей. (2) Квантово-химические методы, например 
из первых принципов (ab initio) [3, 4], не содержащие эмпирических предположений, а ис-
пользующие прямое решение уравнений квантовой механики, способные описывать сис-
темы до нескольких сотен атомов. (3) Полуэмпирические методы [4], базирующиеся на 
приближении Хартри-Фока и использующие экспериментальные или полученные расче-
том из первых принципов данные. 

Были исследованы программы, реализующие некоторые из методов расчета и, так 
называемые, молекулярные редакторы, использующиеся для подготовки химических 
структур и последующего экспортирования в программы моделирования. 

В докладе будут представлены следующие программы: Gaussian [6], Accelrys 
Materials Studio [7], Firefly (в прошлом PC GAMESS) [8], Jaguar [9], GROMACS [10, 5], 
Ascalaph Designer [11], а также молекулярный редактор Avogadro. Реализуемые методы, 
типы лицензий, и платформы для вышеперечисленных программ приведены в таблице 1. 

Более подробно рассмотрены некоторые из модулей, входящих в пакет Accelrys Materials 
Studio: Reflex – модуль для моделирования анализа дифракционных спектров, DMol3 – 
универсальный модуль, реализующий квантово-механические методы расчета для опти-
мизации, расчета энергии, динамики структур, СASTEP – модуль, использующий теорию 
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функционала плотности (DFT), позволяет моделировать и вычислять свойства кластеров, 
поверхностей, периодических структур для разнообразных материалов. 

В результате выполнения данной работы,  были изучены программные пакеты, 
способные рассчитывать свойства моделируемых структур в рамках квантово-
механических и классических представлений, определены области применимости, так, 
например, для моделирования механических свойств многочастичных систем (нанокри-
сталлы, полимеры) предпочтительно использование открытой программы GROMACS, для 
моделирования и анализа дифракционных спектров используются модули Reflex и Reflex 
Plus из пакета Accelrys Materials Studio, для оптимизации геометрии молекул программы 
реализующие методы функционала плотности (DFT), например Gaussian, и т.д. 

В дальнейшем планируется найти применение вышеперечисленным программам в 
исследованиях выполняемых на кафедре ФХМиНТ, использовать полученные результаты 
для моделирования процессов стереохимической (полимерной) стабилизации наночастиц 
серебра в растворах. 

Типы лицензий, операционные системы и методы для каждой из программ. 

Программа Лицензия Операционные 
системы 

Реализуемые методы 

Gaussian Коммерческая Win, Linux, Mac Молекулярная динамка, ab initio, по-
луэмпирические, DFT 

Accelrys 
Materials 

Studio 
Коммерческая Win, Linux 

Молекулярная динамка, ab initio, по-
луэмпирические, DFT, гибридные ме-

тоды 

Firefly Академическая Win, Linux, Mac Молекулярная динамка, ab initio, по-
луэмпирические, DFT 

Jaguar Коммерческая Win Молекулярная динамика, ab initio, DFT 

GROMACS Открытая Win, Linux, Mac Молекулярная динамика 

Ascalaph 
Designer 

Открытая Win, Linux Молекулярная динамика, ab initio 
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МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭКРАНИРОВАННОГО 

ЦИЛИНДРИЧЕСКОГО ИСТОЧНИКА ИНДУКТИВНО СВЯЗАННОЙ ПЛАЗМЫ 
 

Феномен инициации и поддержания горения газового разряда за счет передачи вы-
сокочастотной электромагнитной мощности по индукционному каналу известен уже бо-
лее ста лет. Источники плазмы, построенные на основе данного принципа, характеризу-
ются таким достоинствами по сравнению с плазмогенераторами других типов, как воз-
можность создания газорязрядной плазмы высокой плотности, широким диапазоном ра-
бочих условий, отсутствием внесенных в разрядную область электродов, приводящих к 
загрязнению рабочей среды и т.д. По этим причинам, а также по ряду других, источники 
индуктивно связанной плазмы (Inductively coupled plasma sources, ICP) получили широкое 
распространение в полупроводниковой технологии и продолжают интенсивно совершен-
ствоваться. 

Одной из значимых черт ICP плазмогенераторов является формирование емкостной 
связи между индуктором и плазмой и передача по этому каналу части разрядной мощно-
сти, что вызывает появление высоковольтной ВЧ компоненты потенциала плазмы, приво-
дящей к нежелательному распылению стенок разрядной области и бомбардировке по-
верхности подложки высокоэнергетичными ионами.  

В представляемой работе исследовалось влияние геометрии экрана Фарадея, приме-
няемого для подавления  емкостной связи, а также ряда технологических параметров тех-
нологического процесса на внешние электрические параметры цилиндрического ICP 
плазмогенератора методом конечно-элементного моделирования с использованием пакета 
COMSOL 4.2a. 


