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Постановка проблеми. Важливість полімерних матеріалів та їх застосування в усіх сферах життя 
людини обумовлюють необхідність розробки нових, більш досконалих за своїми властивостями полімерів. 
Створення матеріалів зі складною хімічною структурою є непростим і трудомістким процесом та потребує 
значних затрат матеріальних та часових ресурсів і не лише на розробку безпосередньо матеріалу, але й на 
конструювання або вдосконалення обладнання для досліджень його фізичних властивостей. Проте навіть 
наявність необхідного обладнання не гарантує швидкого створення матеріалу з потрібними властивостями. 

Незважаючи на життєву необхідність полімерів в економіці, енергетиці, транспорті, оборонній 
промисловості, медицині та інших сферах життєдіяльності людини, конкуренція між виробниками 
призводить до зменшення фінансування проектів і надання переваги швидким результатам перед 
довгостроковими дослідженнями. Іншою стороною проблеми є обмеженість природних ресурсів [1, 2]. 

Аналіз попередніх досліджень. Таким чином, загальною науковою проблемою є велика вартість 
експериментальних досліджень фізичних властивостей полімерів. Методи квантової хімії дають змогу 
розрахувати багато властивостей молекул з будь-якою точністю. Проте, для визначення температури 
плавлення чи склування речовини, густини, дифузійних характеристик потрібен аналіз поведінки не 
окремих молекул, а молекулярних ансамблів, що містять від декількох десятків структурованих молекул 
до кількості, що дорівнюэ числу Avogadro [3]. Одним з альтернативних способів дослідження є 
комп’ютерне моделювання процесів та явищ у цих матеріалах. Це стало можливим завдяки стрімкому 
розвитку обчислювальної техніки протягом останніх десятиліть, що збільшило ефективність використання 
методів класичної й молекулярної динаміки (МД), або альтернативних підходів, наприклад, методу Monte 
Carlo. Процес комп’ютерного моделювання дає унікальну можливість зімітувати та прослідкувати за 
складними процесами, що проходять у мікроскопічних об’ємах протягом коротких проміжків часу [3, 4]. 

Дослідженням методами комп’ютерного моделювання молекулярних систем з різною кількістю 
ступенів свободи присвячено значну кількість праць [5]–[9]. Можливість комп’ютерного моделювання 
складних фізичних і хімічних систем і процесів дало змогу досліджувати властивості об’єктів навіть тоді, 
коли це неможливо зробити експериментально або за допомогою традиційних аналітичних методів. 

Комп’ютерне моделювання систем на молекулярному рівні знаходить все більше застосування для 
вивчення будови та властивостей матеріалів і зокрема полімерів. Важливим проривом у моделюванні 
молекулярних систем стала можливість поєднання методів квантової та класичної молекулярної динаміки, 
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що значно розширило сферу використання комп’ютерного моделювання середовищ, давши змогу 
моделювати фізичні й біохімічні процеси, в яких одночасно змінюється положення та енергія молекулярної 
системи. За це відкриття у 2013 році Martin Karplus, Michael Levitt та Arieh Warshel було присуджено 
Нобелівську премію з хімії [10]. 

Існує безліч методів дослідження складних систем шляхом їх комп’ютерного моделювання [11, 12]. 
Залежно від просторових і часових границь досліджуваної системи їх поділяють на мікроскопічні, 
мезоскопічні й макроскопічні методи. Їх використання залежить від властивостей модельованої системи 
(рідина, газ, тверде тіло) і масштабу системи (кілька частинок чи мільярди атомів). Обмеження 
накладаються лише програмним середовищем, в якому виконується моделювання, та доступними 
обчислювальними ресурсами, що використовується для дослідження. У цілому в методах моделювання 
систем вдаються до двох підходів, у першому з яких тіло розглядається як суцільне середовище (у цьому 
разі виникає проблема правильного опису стану такого тіла), а другий передбачає застосування методу 
молекулярної динаміки (сукупність способів моделювання руху атомів, молекул, колоїдних та інших 
частинок, що складають досліджувану систему). 

Метою статті є аналіз процесу комп’ютерного моделювання фізичних властивостей полімерів методом 
молекулярної динаміки.  

Виклад основного матеріалу. Одним з відомих пакетів прикладних програм, що реалізують метод МД 
є LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) [13]. Це некомерційний пакет, 
розроблений групою вчених Сандійських національних лабораторій (США) для моделювання систем, які 
містять від кількох частинок до мільярдів атомів.  

Метод МД – це метод моделювання еволюції системи взаємопов'язаних частинок (атомів або молекул) 
шляхом інтегрування рівнянь їх руху [14]. Класичний МД розглядає атоми й молекули як тверді тіла та 
описує динаміку їх взаємодії згідно з системою рівнянь другого закону Newton's 

, (1) 

де – маса частинки;  – прискорення частинки;  – сила, що діє на частинку. 

У фізичних системах атоми тримаються разом різними видами сил взаємодії, а саме силами Coulomb's, 
van der Waals і міжатомною взаємодією електронів у хмарах, що характеризуються потенціалом взаємодії 
[15]. За умови, якщо відомі початкові координати та швидкості частинок, можна описати зміну системи 
протягом будь-якого проміжку часу. Натепер добре відомі потенціали міжатомної взаємодії для багатьох 
матеріалів, що дає змогу моделювати динаміку молекулярних сполук з високою точністю.  

Як дискретний метод, метод МД не має недоліків континуальних моделей, які проявляються в разі 
порушення цілісності речовини або дискретності її внутрішньої структури. За наявності потужних 
обчислювальних ресурсів метод МД дає змогу моделювати матеріали об’ємом до 1 мкм3, що може вміщати 
до мільярда частинок [16].  

Важливою перевагою МД над методами, що засновані на концепції суцільного середовища є значно 
менша кількість припущень щодо властивостей матеріалів. У найпростішому випадку для моделювання 
методом МД може бути використаний потенціал Lennard-Jones [17], який описує залежність енергії взаємодії 
атомів на певній відстані між ними. На значній відстані атоми притягаються силами van der Waals, які 
виникають внаслідок взаємної поляризації електронних оболонок. На малих відстанях атоми, які не 
утворюють між собою хімічних сполук, відштовхуються за принципом Pauli. Цей закон у загальному випадку 
невідомий і описується наближеними формулами, одна з яких – потенціал Lennard-Jones [17].  

У МД для моделювання взаємодія атомів з атомами інших молекул описується саме потенціалом Lennard-
Jones. При цьому взаємодія між атомами однієї молекули та електростатична взаємодія між зарядами та 
диполями молекул розглядається окремо. 

Потенціал Lennard-Jones має два параметри, які підбираються таким чином, щоб якнайкраще відтворити 
експериментально визначену криву міжатомної взаємодії для конкретних атомів [11, 17] (рис. 1). 

Форма запису потенціалу Lennard-Jones має вигляд [15, 18] 

, (2) 

де  – глибина потенціальної ями;  – відстань між центрами частинок;  – відстань, на якій енергія 
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взаємодії дорівнює нулю; – радіус мінімуму потенціалу. 

Використання лише потенціалу взаємодії дає змогу моделювати такі ефекти як пластичність, утворення 
тріщин, руйнування, зміну властивостей матеріалу під впливом температури, фазові переходи. 

 

 
Рис. 1 – Залежність енергії взаємодії від відстані між атомами 

 
У той самий час МД як метод статичної фізики дає змогу розраховувати траєкторію системи в 6N-мірному 

фазовому просторі (3N – координат, 3N – імпульсів) [14]. Ця траєкторія дає сукупність конфігурацій, 
розподілених за певними законами розподілу. Таким чином, визначення будь-якої фізичної величини шляхом 
моделювання зводиться до усереднення різних миттєвих значень, прийнятих цією величиною в різні 
послідовні моменти часу. 

Статична фізика сполучає мікроскопічну поведінку системи й термодинаміку, оскільки на практиці 
моделювання за допомогою методу МД проводиться в обмежений проміжок часу. Тому результат 
розрахунків має бути уважно проаналізований стосовно досягнення рівноважного стану системи [13]. 

З математичної точки зору моделювання методом МД – це розв’язання задачі Cauchy для рівняння (1) 
[17]. Початкові умови залежать від будови речовини, положення частинок, їхньої швидкості, макро- та 
мікропараметрів тощо, і все це суттєво впливає на властивості матеріалу й результати розрахунків. 

Рух атомів у МД можна описати рівнянням, що випливає з (1), яке враховує траєкторії руху атомів у 
силовому полі охарактеризованому потенціалом взаємодії частинок [19] 

, (3) 

де – радіус-вектор і-го атома;  – маса і-го атома; – результуюча сила, що діє на і-й атом 

зі сторони інших частинок;  – потенціальна енергія, яка залежить від взаємного розміщення всіх атомів 

системи.  
У МД для розв’язання рівнянь руху Newton's типу (1), (3) застосовується алгоритм Verlet. За допомогою 

методу Störmer–Verlet (в МД – метод Verlet) можна знайти траєкторію матеріальної точки, що рухається за 
законом [15, 20]  

, (4) 

де  – вектор координат точки;  – вектор прискорення;  – час.  
Алгоритм Verlet застосовують для знаходження наступного положення точки через її поточний і 

попередній стани без використання швидкості. Це можливо за допомогою розкладання вектора  в ряд 

Taylor відносно положення точки в моменти часу  і з четвертим порядком апроксимації за 

часом. Після складання виразів отриманих для  і  одержують формулу алгоритму Verlet 

, (5) 

де  – крок інтегрування за часом. 
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Моделювання полімерного ланцюга в LAMMPS 
Полімери – клас складних речовин, що демонструють унікальні, цікаві та важливі явища як у мономерах 

так і в молекулах, що складаються з 1000 і більше атомних груп [21]. Часова шкала процесів, які просять у 
полімерах, може мати поділ як на фемтосекунди, так і хвилини чи роки.  

Перед побудовою моделі полімеру важливо чітко сформулювати мету та цілі дослідження, адже алгоритм 
розрахунку залежить від досліджуваних процесів і систем.  

Загалом, більшість моделей полімерів, що базуються на класичному підході до молекулярного 
моделювання, належать до двох класів: атомістичного (Atomistic Models) та грубозернистого (Coarse-Grained 
(CG) Models) [15, 20, 22–24].  

Атомістичні моделі застосовуються для тих проблем, які вимагають розгляду локальної структури 
матеріалу на рівні мономеру, визначення коливань або взаємодій у межах невпорядкованої полімерної 
системи. Наприклад, вивчення взаємодії мономер-мономер всередині системи блок-сополімерів, які 
знаходяться в різних фазах; або модель розташування мономерів і сегментів полімерів поблизу певної 
поверхні наночастинок у полімерному нанокомпозиті. Атомістична симуляція дає можливість вивчати 
розчинність, поглинання, дифузію малих молекул полімерів [22].  

Проте такі моделі зазвичай обмежуються масштабами довжини 1–100 Å та масштабами часу 1 фс – 100 нс 
[22]. За допомогою цих моделей не можна досліджувати явища, пов’язані з перестановкою на рівні 
полімерних ланцюгів у великих масштабах довжини й часу. Точність атомістичних моделей залежить від 
правильності задання усіх силових полів (потенціалів взаємодії) між усіма атомами системи. Незважаючи на 
невеликі масштаби, такі дослідження потребують багато часу та потужних обчислювальних систем. 

Другий клас містить або загальні, або параметризовані моделі для конкретної системи. Він прийнятний 
для прогнозування структури полімерних систем у широкому діапазоні умов або параметрів конструкції 
полімерів, деякі з яких можуть бути перевірені без точно відомих силових полів. Такий підхід можливий 
завдяки широкому поділу шкал довжини й часу, властивих полімерним системам – у багатьох синтетичних 
полімерах структура й динаміка у великих масштабах наближаються до розміру ланцюга, тому вони майже 
не впливають на локальну структуру мономерів та/або високочастотні рухи окремих атомів [22]. 

Наскільки «тонкою» чи «грубою» має бути модель для розрахунків, залежить від досліджуваної системи 
та поставленого завдання. Зменшуючи ступінь свободи та усуваючи швидкі рухи атомів у макромолекулі, 
можна збільшити крок інтегрування за часом порівняно з атомістичною моделлю. Це відбувається через 
швидше врівноваження системи полімеру, що необхідно для дослідження макромолекулярних явищ, таких 
як релаксація полімерних ланцюгів, структурна перебудова, дисперсія частинок [22].  

CG моделі полімерних ланцюгів складаються з «намистин», які в реальній фізичній системі можуть 
позначати не тільки атом, але й сукупність молекул (рис. 2).  

 
 

Рис. 2 – Грубозерниста модель комбінованого полімеру [22] 
 
Рівень масштабування між повною атомістичною деталлю й бісером CG може істотно відрізнятися, і ця 

різниця є одним з ключових варіантів вибору/розробки відповідної моделі CG. Кульки CG можуть 
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представляти певну групу атомів у мономері («проміжна роздільна здатність»), цілий мономер («CG 
мономер»), групу мономерів за шкалою довжини сегмента Kuhn, групу сегментів Kuhn або навіть цілого 
ланцюга («мезомасштабні»). 

Після того, як обрано відповідне просторове зображення, взаємодії між намистинами CG (наприклад, 
мономер-мономер, виключений об'єм, жорсткість ланцюга, електростатичні взаємодії тощо) також мають 
бути визначені характеристики для відтворення ключових структурних або термодинамічних властивостей. 

Після завершення моделювання та отримання «траєкторії» руху системи, наступає черга аналізу 
отриманих даних. Однією з головних переваг молекулярного моделювання є можливість візуалізації 
розташування макромолекул у реальному просторі на масштабах довжини, недоступних експериментальним 
методам мікроскопії. Часто статичне зображення або відео, створені за допомогою траєкторій імітації, є 
першою перевіркою того, що моделювання відбувається за призначенням, і після перевірки допомагають 
інтуїтивно формувати висновки щодо фізичних процесів, що проходять під час складання, конформаційних 
або фазових переходів, або розвитку впорядкованих структур. 

Крім якісного візуального аналізу потрібно розраховувати структурні показники, такі як розміри 
молекул, розподіл розміру кластера (для кількісної оцінки дисперсності) та анізотропію відносної форми (для 
форми), щоб зробити кількісний висновок про структурні впливи зміни характеристик блок-полімерів. 

Найкращою практикою є вибір таких методів аналізу, які дають змогу паралельно проводити 
експериментальні вимірювання, щоб полегшити перевірку моделювання шляхом прямого порівняння з 
експериментами; таким чином можна визначити як модель і моделювання, наприклад з використанням 
LAMMPS, можуть якісно/напівкількісно/кількісно відтворити експериментальну поведінку. 

Кожен код LAMMPS повинен мати чітку структуру [13, 15, 20]: 
I. Ініціалізація. 
Тут вказуються параметри, які необхідні для визначення атомів або молекул. До них належать розмірність 

задачі, що розв’язується, розмірні одиниці, значення потенціалів тощо. Перший розділ ініціалізації включає 
визначення кількості атомів, зв’язків, кутів і дігедралів, типу й розмірів коробки-решітки. 

Далі йдуть розділи, які характеризують властивості атомів та параметри їх розміщення в решітці. Крім 
довжини зв’язку (відстані між атомами) для опису молекули в одному вимірі, для опису положення атома у 
двох вимірах необхідні кути. Для визначення остаточного положення частинки в просторі та опису повної 
геометрії молекули використовуються дігердрали – двогранні кути [25]. 

Відомо, що двогранний кут – це кут між двома площинами. Якщо для двох площин визначено вектори 
нормалей n1 і n2, то двогранний кут між ними дається співвідношенням вигляду 

. (6) 
Двогранний кут вимірюється між чотирма послідовно зв’язаними молекулами шляхом визначення 

перших трьох молекул для створення площини та останніх трьох для створення іншої площини й виміру кута 
між ними. На практиці для визначення дігедралів застосовують інформацію про положення кожної з цих 
чотирьох молекул. 

II. Визначення характеристик частинок (атомів, молекул): 
будову решітки матеріалу і створення атомів можливо виконати трьома способами: 
– за допомогою команд LAMMPS (lattice command); 
– прочитати дані з файлу, якщо він був створений в іншій програмі (data file); 
– дублювати атоми, які вже задані, якщо необхідно розширити область симуляції (read_restart command). 
III. Налаштування включає: 
основну частина програми, що контролює вихідний файл для симуляції та включає установку параметрів, 

які потрібні для запуску розрахунку: 
– параметри потенціалів; 
– тип вихідних даних; 
– граничні умови; 
– змінні тощо. 
IV. Симуляція: 
– запуск програми на виконання розрахунків. За допомогою команд LAMMPS можна виконати 

розрахунки молекулярної динаміки (run command) і молекулярної статики (minimized command). LAMMPS 
запускається з командного рядка в каталозі, де знаходиться вихідний файл (туди ж виводяться й файли 
результатів). Рекомендованою для запуску є команда типу: lmp_serial.exe -in in.file. 

2112 )cos( nn





Вісник Національного технічного університету України «Київський політехнічний інститут 
імені Ігоря Сікорського». Серія «Хімічна інженерія, екологія та ресурсозбереження». 2020. № 4 (19) 

 

 
22 

 

  
  

 
 

Після основних етапів розрахунку відбувається аналіз отриманих результатів (Postsimulation processing). 
Стандартний вихідний файл результатів після виконання симуляції в LAMMPS має три основні частини: 
– результат перебігу симуляції; 
– термодинамічний стан системи. Під час симуляції інформація про термодинамічний стан виводиться 

поступово через кожні кілька кроків. Коли розрахунок закінчується, LAMMPS виводить на екран остаточний 
термодинамічний стан системи та загальний час моделювання;  

– характеристики використання процесора. Необхідно приблизно 100 % для забезпечення ефективного 
розрахунку. Менші значення відповідають затримкам під час вводу/виводу файлів або недостатньому 
використанню потоку при багатопотоковому розрахунку (використання функції MPI). 

У розділі завдання МРІ показано розподіл часу виконання розрахунків. 
Одним із важливих практичних застосувань МД і, зокрема LAMMPS, є прогнозування механічних і 

теплофізичних властивостей матеріалів. Після побудови структуру матеріалу (полімеру) можна переходити 
до обчислення його фізичних властивостей. При цьому особливий інтерес представляють дослідження 
фізичних величин, що характеризують пружні властивості матеріалу: модуль пружності, модуль зсуву, 
модуль об’ємної пружності й коефіцієнт Poisson's. 

В основу методики МД для визначення механічних властивостей матеріалів покладено закон Hooke's, 
який встановлює лінійну залежність між напруженнями і деформаціями [13, 26, 27] 

, (6) 

де  – компоненти тензора напруження другого рангу;  – компоненти тензора пружних 

констант матеріалу четвертого рангу;  – компоненти тензора малих деформацій другого рангу; – 

компоненти тензора внутрішнього напруження другого рангу;  – початкова густина;  – теплоємність за 

сталої деформації;  – абсолютна температура; – компоненти тензора Grüneisen другого рангу. 

За відомих із розрахунків МД значень компонент тензорів  і  визначаються компоненти тензора 

пружних констант матеріалу  за сталої температури з використанням частинних похідних тензора 

напруження за тензором деформації вигляду [13, 26, 27] 

. (7) 

З використанням переходу на шестивимірний простір та врахуванням співвідношень симетрії Voigt 
тензор четвертого рангу  перетворюється на тензор другого рангу розмірністю  вигляду [27] 

, (8) 

де  і  – константи Lamé 1-го і 2-го родів, відповідно. 

Зв’язок між модулем пружності , модулем зсуву , модулем об’ємної пружності , коефіцієнтом 
Poisson's  (або технічними пружними константами) і константами Lamé ,  встановлюється такими 

відомими співвідношеннями: 

 або ,   , 

,   . 
(9) 

Співвідношення для визначення технічних пружних констант (9) через компоненти тензора пружних 
констант матеріалу  (9) у зручному для програмування вигляді наведено в (10): 

klijklij C 

ijijij Tc  0 ijklC

kl ij

0 c

T ij

ij kl

ijklC

Tkl

ij
ijklC






ijklC 66






































00000

00000

00000

0002

0002

0002

C

 
E G K

  





23

E   12GE G


3

2
K  




2
v

C



Вісник Національного технічного університету України «Київський політехнічний інститут 
імені Ігоря Сікорського». Серія «Хімічна інженерія, екологія та ресурсозбереження». 2020. № 4 (19) 

 

 
23 

 

  
  

 
 

, , 

, . 

(10) 

де ; ; .  

Тепер, коли відомо за якими співвідношеннями визначаються технічні пружні константи (7)–(10), що є 
останнім кроком визначення механічних властивостей матеріалів методами МД, треба з’ясувати яким чином 
отримуються тензори деформації  і напруження  цими ж методами.  

Для визначення пружних констант за допомогою методів МД спочатку обчислюється енергія 
деформації, яка виникає безпосередньо в разі зміщення модельованої системи. При цьому приймається, що 

деформація еквівалентна різниці внутрішньої (або потенційної ) енергії в напруженому та 
ненапруженому станах системи.  

Під час моделювання деформації атомістичної системи приймаються певні припущення, наприклад такі 
[27]: 

– модель статична, тобто не враховується тепловий рух; температура використовується тільки для 
визначення густини системи в недеформованому стані; 

– довжини зв’язків та кути між ними залишаються фіксованими; молекулярне перегрупування під час 
деформації відбувається виключно через обертання навколо «скелетних» зв’язків системи; 

– ентропійні внески в коефіцієнти пружності ігнорується, розглядаються тільки потенційні енергетичні 
ефекти; 

– високоеластичні явища, зв’язані з релаксацією не розглядаються; таким чином, кожний деформований 
мікростан системи структурно аналогічний недеформованому стану, з якого його було отримано. 

Згідно [13, 27] моделювання малих деформацій системи може включати такі етапи. 
1. Створення недеформованої системи, яка знаходиться в рівновазі. Система в початковому 

недеформованому стані повинна задовольняти умові мінімума потенційної енергії 

, (11) 

де  – потенціальна енергія системи;  – вектор кутів Euler, що визначають загальну орієнтацію ланцюга 

полімеру відносно фіксованої системи відліку;  – вектор кутів повороту всіх зв'язків ланцюга, крім 

першого і останнього;  – векторний базис початкового стану системи, що в недеформованому стані 

є ортогональним і одиничним. 
2. Вибір типу деформації (рівномірне всебічне стискання, чистий зсув або одновісний розтяг), що 

накладається на систему з обмеженням .  

3. Система піддається обраному типу деформації, що спричинює зміну її векторного базису з 
ортогонального на афінний .  

4. Деформована система піддається врівноваженню шляхом мінімізації її потенціальної енергії, оскільки 
задача мінімізації ідентична задачі релаксації системи 

. (12) 
5. Для дослідження різних значень деформації виконується перехід до етапу 3. 

Виконання циклічних розрахунків по етапах 3–5 послідовно з різними ступенями деформації дає 
послідовність деформованих структур системи, що дає можливість обчислити компоненти тензора пружних 
констант матеріалу четвертого рангу матеріалу (7). 

Для визначення компонент тензора напружень системи, що входить у рівняння (8), можуть бути 
застосовані два підходи [13, 27]: енергетичний і силовий. За енергетичним підходом компоненти тензора 

напруження можна отримати диференціюючи вирази для внутрішньої енергії (або потенційної ) за 
сталої ентропії  
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, (13) 

де  – об’єм системи в початковому стані. 

Силовий підхід [27] зводиться до розв’язання рівнянь балансу сил та крутних моментів для всіх атомів і 
зв’язків кожної структури. При цьому зв’язки приймаються жорсткими й діють на прикріплені до них атоми: 
сили не обмежені за величиною і напрямком; крутні моменти теж не обмежуються за величиною і напрямком, 
перпендикулярним їх осям; крутні моменти вздовж їх осей визначаються внутрішньою потенціальною 
функцією кручення. Згідно силового підходу тензор внутрішніх напружень  пов’язаний з силами  на 

гранях системи об’ємом  рівнянням вигляду 

, (14) 
де  – вектор зовнішньої нормалі до грані ;  – площа грані . 

Розв’язок системи з шести незалежних рівнянь (14) для шести компонентів  дає тензор напружень, 

який є симетричним. На цьому розгляд методики застосування МД для визначення механічних властивостей 
твердих матеріалів можна вважати закінченим. 

Для відпрацювання методик МД для визначення фізичних властивостей матеріалів з використанням 
LAMMPS [13] були проведені тестові розрахунки густини поліетилену (рис. 3) і технічних пружних констант 
вуглецевої одношарової нанотрубки (ОВНТ) [28] (рис. 4). 

 
 

 
довжина ковалентних зв’язків С-С – 0.154 нм, С-Н – 0.12 нм 

Рис. 3 – Комп’ютерна модель ланцюга молекули поліетилену (10 атомів С і 20 атомів Н) 
 
Програмний код для визначення густини поліетилену був розроблений з використанням manual та 

скриптів LAMMPS [13]. У результаті проведених розрахунків було отримано значення 0.97 кг/м3, що 

збігається з довідковими даними [29]. 
В основу програмного коду для визначення технічних пружних констант ОВНТ покладено приклад 

скрипта LAMMPS [13] ELASTIC, який було модифіковано для розрахунків ОВНТ. Результати прогнозування 
технічних пружних констант ОВНТ дали такі значення модуля пружності й модуля зсуву: 999.46 ГПа і 

352,49 ГПа. Отримані значення технічних пружних констант ОВНТ відрізняються від довідкових даних 
 [30, 31] у межах 1.8–3 %.  
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довжина ковалентного зв’язку С-С – 0,1421 нм 

Рис. 4 – Комп’ютерна модель вуглецевої одношарової нанотрубки типу Armchair з індексами 
хіральності , діаметром нм і довжиною 6.276 нм 

 
Висновки. Метод МД дає змогу ефективно досліджувати властивості різних матеріалів, в тому числі 

полімерів і композитів на їх основі, на атомному рівні.  
Технології LAMMPS, що наявні у вільному доступі, надають нових можливостей для дослідження 

полімерних матеріалів. LAMMPS дає змогу вивчати поведінку матеріалу під час процесів руйнування, 
деформації, зміну молекулярної будови з плином часу. Результати таких досліджень, підкріплені реальним 
експериментом, дають багато можливостей для розвитку матеріалознавства та нових технологій. 

Перспективи подальших досліджень. Планується продовжити дослідження фізичних властивостей 
наноструктурних матеріалів методами МД, започатковані авторами в статті [32] з використанням методів 
структурної механіки. 
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Karvatskii A. Ya., Omelchuk I. V., Mikulionok I. О., Vytvytskyi V. M. 
 
INVESTIGATION OF THE PHYSICAL PROPERTIES OF POLYMERS BY MOLECULAR DYNAMICS 
AND USING LAMMPS (Review) 
 
The presence of polymers in all areas of human life has led to the need to create new polymers that meet new needs. 
There is a problem of limited resources in modern economics and ecology, so computer modeling methods become 
an alternative to experimental research of polymers. 
The LAMMPS software package allows to model physical systems of different complexity of the structure and the 
number of its constituent particles. He implements the molecular dynamics method for modeling the evolution of the 
system over time by integrating particle motion equations according to Newton's second law. The calculation of the 
physical properties of materials is based on the Lennard-Jones potential, which determines the nature of the 
interaction of particles of the system. 
Computer modeling of polymers has to begin with an accurate formulation of a research objective as the settlement 
model depends on the studied processes change of structure of a crystal lattice. Depending on the scale of the modelled 
system allocate two classes of polymeric models: atomistic and coarse-grained. The atomistic model allows to 
consider structure of material at the level of monomers, to study vibration and interaction of an unstructured 
polymeric system. They are limited in time and demand the powerful equipment. The coarse-grained model allows to 
investigate the generalized polymeric models for forecasting of structure of a polymeric system in the wide range of 
criteria and parameters. Properties of the analyzed system define in the accurate sequence: initialization of particle’s 
parameters, determination of lattice structure, adjustment of interaction parameters of particles, boundary conditions 
and variables, calculation modeling. After calculation the obtained data are analyzed to determination of the studied 
physical properties of polymers. 
Computer modeling is an effective way to investigate the physical properties of polymers, giving many opportunities 
for the development of materials science and new technologies. 
 
Keywords: modeling, polymer, properties, dynamic, LAMMPS 
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