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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Фізичні властивості двовимірних наноматеріалів та металевих наночастинок

Назва роботи англійською:
Physical properties of the two-dimensional nanomaterials and metallic nanoparticles

Реферат українською:
Розроблено комп'ютерні схеми, для чисельного моделювання процесів плавлення двовимірних карбідів
титану та металевих наночастинок в рамках методів класичної молекулярної динаміки. Запропонована
комп'ютерна модель дозволяє досліджувати структурні властивості зазначених модельних зразків під час
зростання температури та розраховувати наближені значення температури плавлення. Реалізовано алгоритм
підвищення температури з використанням методу термостату Берендсена. Проведено моделювання
процесів плавлення під час якого були розраховані атомістичні конфігурації, середні значення потенціальної
енергії, та структурні параметри досліджуваних зразків, такі як функції радіального розподілу та показники
Ліндемана.

Реферат англійською:
Computer algorithms for simulation of the melting processes of two-dimensional titanium carbides and metallic
nanoparticles by molecular dynamics methods were developed. Proposed model allows to investigate structural
properties of the mentioned simulated samples during heating and to calculate the approximate values of the
melting temperatures. Heating process is simulated via Berendsen thermostat algorithm. Simulations of the
melting process were performed to calculate atomistic configurations, averaged potential energies and structural
parameters such as Lindemann indexes and radial distribution functions for the samples under investigation.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Комп'ютерний алгоритм для моделювання процесів плавлення
досліджуваних наноматеріалів методами класичної молекулярної динаміки.А лгоритми розрахунку
структурних параметрів модельних зразків. Дані числових розрахунків координат та швидкостей атомів
залежно від температури досліджуваних зразків наноматеріалів.

Назва НТП англійською: Computer algorithm for simulation of the melting process of nanomaterials under
investigation by molecular dynamics methods. Algorithms for calculation of structural parameters of simulated
samples. Calculated data of coordinates and velocities of atoms depending on the temperature of the samples.

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати:
Галузь застосування: 73.1

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Для двовимірних карбідів титану, Tin+1Cn з n=1, 2 і 3 (англ. MXenes) та металевих наночастинок
були розроблені комп'ютерні схеми, для чисельного моделювання процесів плавлення в рамках методів
класичної молекулярної динаміки. Розроблена комп'ютерна модель дозволяє досліджувати структурні
властивості зазначених модельних зразків під час зростання температури та розраховувати наближені
значення температури плавлення. Реалізовано алгоритм підвищення температури з використанням методу
термостату Берендсена, що дозволило проаналізувати температурну стабільність та поведінку під час
плавлення досліджуваних зразків. З отриманих результатів розраховані наближені значення температур
плавлення для досліджуваних зразків, які склали 1050 К, 1500 К і 1700 К для Ti2C, Ti3C2 і Ti3C4 відповідно.
Отримані дані вказують на те, що плавлення двовимірних карбіди титану відбувається при значно нижчих
температурах ніж плавлення графену та двовимірного дисульфіду молібдену.
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