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План доклада

• История компьютерного 
материаловедения

• Современное состояние

• Развитие компьютеров

• Примеры (формирование наночастиц, 
материалы для  солнечной энергетики, 
дизайн материалов)



Развитие атомистики

Роберт Бойль 
1627-1691
Понятие элемента

Алхимия

Дж. Дж. Томсон
1856-1940
Открытие электрона

Эрнест Резерфорд
1871-1937
Модель атома

Эрвин Шредингер
1881-1961
Движение е-



Непрерывная
среда

Микро
структура

Атомная 
структура

Электронная 
структура
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ЭЛЕКТРОННЫЙ        АТОМНЫЙ                  КОЛЛЕКТИВНОЕ                   МЕХАНИЧЕСКИЕ 
ОТКЛИК                ОТКЛИК             ДВИЖЕНИЕ ДЕФЕКТОВ                СВОЙСТВА

Современное представление

10-12м



Микроскопическое моделирование

Нобелевская премия по химии 1998 год

 В. Кон (теория функционала плотности 1965)

 Д.Попл (вычислительные методы в квант. химии)

Электронная структура

МД метод - 1957 год
B.J. Alder and T.E. Wainwright
”Phase transition for a hardsphere 
system”, J. Chem. Phys. 27 (1957)

Движение атомов

Нобелевская премия по химии 2013 год

(за развитие многомасштабных моделей для 
сложных химических систем)

 Mартин Карплус, Майкл Левитт, Арье Варшель 

Электроны-атомы-группы



Молекулярная динамика
(движение атомов)

Силы между частицами определяются 
из аналитических моделей системы

Молекулярная динамика- наиболее широко 
распространенный метод моделирования 
веществ

Уравнения движения интегрируются 
методом конечных разностей



Полная энергия определяется n(r) и одночастичными 
собственными значениями

Где находятся электроны?

N электронов плотность электронов n(r)

n(r) входит в потенциал  и является решением УШ

самосогласование

Walter Kohn, Нобелевская премия 1998г



(Ab-initio молекулярная динамика)
Какие силы действуют на атомы?
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• Формула Гельмана-Фейнмана

• Метод Кара-Паринелло –
дополнительная релаксационная 
«динамика» для  электронов, 
высокая скорость, но 
неадиабатичность

• Квантовые многочастичные 
силы в методе сильной связи
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Моделирование на атомарном уровне

Классическая моле-
кулярная динамика

Уравнения Ньютона
для  ионов

Квантовая (перво -
принципная) молеку-
лярная динамика

Уравнения Ньютона
и Шредингера для 
ионов и электронов

Квантово-химические 
методы 

Уравнение 
Шредингера для 
электронов



Эпоха компьютерного 
материаловедения

Интерпретация 
эксперимента, 
получение 
дополнительной 
информации

Определение структуры 
поверхности, 
ближнего порядка

Исследование свойств 
вещества в условиях 
труднодостижимых 
экспериментально

Вещество в экстремаль 
ных условиях

Предсказание 
физических свойств 
вещества

Создание новых 
веществ с заданными 

свойствами

Предсказание свойств вещества на основе квантовомеханических законов



LAMMPS

Эффективный 
параллельный код для 
нахождения движение 
классических частиц под 
действием сил (до 109

частиц, 107 шагов) 

• атомы
• электроны
• микрочастицы
• гранулы



Современные методы
• Высокоточный расчет 
~ 500 атомов + электроны

энергетический спектр (0,01 эв) 

• Движение атомов и 
электронов

~ 500 атомов + электроны

энергетический спектр (0,1 эв)

• Движение атомов
• ~ 107-109 атомов

Мозаичный табачный вирус
~ 106 атомов

Время моделирования ~ 10 нс

[Freddolino et al., Structure 14 (2006) 437]



Компьютеры оптимизм



Компьютеры пессимизм

1023 атомов еще далеко





Рабочие инструменты

• ОС: MS-Windows, Linux

• Языки программирования: 
Python, Fortan, C, C++

• Пакеты: Расчет электронной структуры -
LMTO, WIEN-2k, SIESTA, LAMMPS, 
RECURSION, 

Молекулярная динамика –
LAMMPS, MOLDY,GROMACS
Первопринципная молекулярная динамика –
SIESTA, CPMD

• Сети, параллельные 
программы...



Формирование микро и 
наночастиц из пара



Наночастицы
• Частицы размерами от 1 до 100 

нанометров обычно называют 
«наночастицами». 

Пористый кремний, состоящий из наночастиц с 
диаметром: (a) 20нм, (b) 45нм,  (c) 80нм. (d) тоже 
что (b), но на сканирующием эл. микроскопе.



Применение

• Медицина, косметология 

• Конструкционные материалы

• Фотоприемники и источники света

• Химия (катализаторы)

• Электроника



Методы получения

– Механический

– Химический

– Испарение – конденсация 

1 - основание рабочей камеры; 2 - колпак;  3 -
токоподводы; 4 - испаритель;  5  - ртутный 
манометр;  6 - место ввода термопары в 
испаритель; 7 - смотровое окно; 8 -
пробоотборник;    9  - шлюзовая камера



Моделирование



Моделирование



Фотоника
(солнечная энергетика)



Солнечная энергетика

• КПД преобразования 9-24 %
• Цена 1—3 долл. за Ватт
• Лаборатор. КПД 44 - 54 %, (высокая себестоимость)



Эффективность ФЭП

Потери Методы преодоления
1. отражение от поверхности 

преобразователя 

2. прохождение света без 
поглощения

3. рассеянием на тепловых 
колебаниях решётки 
избыточной энергии 
фотонов -> перегрев   

4. рекомбинацией 
образовавшихся фото-пар 

•оптимизация конструктивных параметров ФЭП 

•применение многофункциональных оптических 
покрытий, обеспечивающих просветление

• оптимальная шириной запрещённой зоны 
(мультизонные полуповодники)

•переход от гомогенных к гетерогенным и варизонным 
полупроводниковым структурам

•создание каскадных ФЭП (разная ширина 
запрещённой зоны) 

•применения переизлучающих структур

•предварительного разложения солнечного спектра

•разработка ФЭП, прозрачных в длинноволновой 
области солнечного спектра за краем основной полосы 
поглощения

•оптимального легирования и создания встроенных 
электрических полей



Компьютерные методы 
• оптимизация конструктивных параметров ФЭП

– компьютерое моделирование

• оптимальная шириной запрещённой зоны (мультизонные 
полуповодники)

– изучение зависимости ширины ЗЗ от наличия примесей, создание дополнительного 
электронного уровня в ЗЗ

• переход от гомогенных к гетерогенным и варизонным 
полупроводниковым структурам

– стабилизация структур с различными параметрами решетки, механизмы получения 

• создание каскадных ФЭП (разная ширина запрещённой зоны) 
– оптимизация полосы поглощения и пропускания

• разработка ФЭП, прозрачных в длинноволновой области солнечного 
спектра за краем основной полосы поглощения

– Изучение зависимости спектра поглощения от наличия примесей и структуры ПП

• оптимального легирования и создания встроенных электрических 
полей

– Без комментариев



Полупроводники
точность вычислений

GaAsШирина запрещенной зоны



Кристаллический кремний
плавление - кристаллизация допирование

фононные спектры



Аморфный кремний

поверхность

спектры колебаний
(устойчивость структуры)

механические,
теплофизические 

свойства



Пористый кремний
- Фотолюминисценция
- Изменение ширины запрещенной зоны  от пористости
- Условия получения
- Атомы газа на поверхности



Дизайн материалов

Boris KOZINSKY 
(Bosch Research and Technology Center, Cambridge, MA, U.S.A.)

report on College on Multiscale Computational Modeling of 
Materials for Energy Applications,

July, 2016,Trieste, Italy



Ионный проводник 
для литиевых 

элементов





• Групповой анализ 
симметрии решетки

• Ионный транспорт
• Коэффициент диффузии 
• Электрическая 

проводимость (электронная) 
• Анализ траекторий 

движения ионов Li 
(исключение ловушек)

• Топология и размеры 
каналов

• Плавление материала
• …

B. Kozinski, et.al., PRL 116, 055901 (2016)





Термоэлектрический 
преобразователь













Компьютерное моделирование от средства изучения 
материалов превращается в средство поиска 
материалов с заданными свойствами

- Нахождение свойств с количественной точностью 
без предварительных данных (мощность 
компьютеров, качество теор. методов, 
эффективность алгоритмов)

- Автоматизация комплексного использования  
разных методик  (надежность, доступность, 
универсальность)



Проблема остается:

Физическая невозможность прямого 
вычисления 1023

- Отсутствие единого универсального подхода

- Сложность комбинирования методик 



Спасибо за внимание!


