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ИССЛЕДОВАНИЯ В ОБЛАСТИ 

КОМПЬЮТЕРНОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ 

СВОЙСТВ ПЕРСПЕКТИВНЫХ 
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Направления научных и прикладных 

исследований 

 Компьютерное проектирование 

технологии/прибора/схемы/системы 

 Квантово-динамическое и молекулярно-динамическое 

моделирование свойств перспективных материалов и 

структур 

 Моделирование и оптимизация технологических 

процессов (микробиология) 

 Информационные и интернет технологии в 

образовании и научных исследованиях 



Используемые программные средства 

 Silvaco, Cadence 

 VASP, HyperChem, NwChem, Ecce 

 Python (PyQT, NumPy, SciPy), 

Scilab, Mathematica 

 Php, MySQL, JavaScript, SCORM 



Расчеты из первых принципов (ab-initio) 

 Использование фундаментальных 

законов физики 

 Набор "принятых" приближений 

для численного решения 

соответствующих уравнений 

 Отсутствие эмпирических 

приближений 



Моделирование атомных 

конфигураций 

Основные подходы: 

 моделируемый объект (твердое тело) 

представляется как механическая 

система – методы молекулярной 

динамики и молекулярной механики; 

 моделируемый объект твердое тело 

представляется как квантово-

химическая система – методы 

квантовой химии. 



Моделирование физических свойств 

кристаллов из первых принципов  

Описание кристалла 

(атомные номера атомов и их позиции) 

Расчет функционала 

плотности (DFT) 

Точно прогнозируемые 

структурные 

и динамические 

свойства материала 



Программные средства 

моделирования физических свойств 

кристаллов из первых принципов  



1. Квантовые эффекты в 

биомолекулярных структурах родопсин – 

ретинал 

Области применения: 

- квантовые вычисления 

- квантовый детектор 

Фото-изомеризация ретинала 



Моделирование взаимодействия 

фрагмента клеточной стенки 

бактерии с поверхностью кремния 

 Экспериментальные исследования 

показали: внесение в питательную среду 

порошкообразного пористого кремния в 

концентрациях 0,001-0,1% приводит к 

увеличению концентрации клеток 
бактерий на 32-56% и спор – на 38-88%, 

не оказывая влияния на их 

антимикробную активность; при 

использовании пористых материалов в 

качестве носителей для посевного 
материала, концентрация спор 

полученного указанным способом 

биопрепарата составляет 1,3×109/мл, что 

на 32% выше, чем с обычным посевным 

материалом. 

Бактерии Bacillus subtilis на 

поверхности пористого кремния 

(изображение получено АСМ) 



Моделирование взаимодействия 

фрагмента клеточной стенки 

бактерии с поверхностью кремния 

 Построена сетчатая структура однослойного муреина 4×4 (16 молекул 

пептидогликана). При расчете минимума энергии слой изогнулся под 

небольшим углом, что свидетельствует о пластичности слоя.  



Моделирование взаимодействия 

фрагмента клеточной стенки 

бактерии с поверхностью кремния 

 Рассмотрены два механизма 

образования новой связи 

кислорода с подложкой: C-O-H-

Si и C-O-Si, причем в первом 

случае вероятно образование 
водородной связи; 

 Моделирование в программе 
NWChem осуществлялось с 

использованием метода SCF. 

 Для атомов, участвующих во 

взаимодействиях 

использовался базис  

6-31G*, для остальных – 3-21G. 



Моделирование взаимодействия 

фрагмента клеточной стенки 

бактерии с поверхностью кремния 

 Результаты вычислений показали, что при 

взаимодействии клеточной фрагмента 

стенки с поверхностью кремния по 

механизму C-O-Si, как и предсказывалось, 

может образовываться ковалентная связь 

Si-O, длиной ~ 0.17 нм; 

 Взаимодействие по механизму C-O-H-Si не 

приводит ни к образованию ковалентной 

связи, ни к образованию водородной связи;  

 Из полученных результатов можно сделать 

вывод, что бактерия будет 

иммобилизоваться посредством 

образования химических связей на 

кремниевой подложке, поверхность которой 

очищена от водорода.  
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2. Система SiO2 на углеродной 

нанотрубке (УНТ) как элемент нано МОП-

транзистора 



Система SiO2 на углеродной нанотрубке 

(УНТ) как элемент нано МОП-транзистора 

Цепочки SinO3n и 

углеродная нанотрубка 

Взаимодействие 

между углеродной 

нанотрубкой и 

монослоем SiO2 

Облако колец Si6O18 

вокруг углеродной 

нанотрубки 

 



Моделирование электронных 

и магнитных свойств ZnO 

- Наностержни 

- Сферические наночастицы  

- Пластинки 

- Тетраподы  

- Цветкообразные структуры 

- Гексогональные пластинки 

1-й Азербайджано-Белорусская международная конференция – Баку, Азербайджан, 21-22 октября 

2014 года 



Результаты моделирования 

(Вюрцит) 

Соединение 
Постоянная решетки 

a, Å b, Å c, Å 

ZnO 3,249 3,249 5,207 



Результаты – суперячейки 

с дефектами замещения 

ZnO:X0,78 ZnO:X1,56 

ZnO:X2,34 
ZnO:X3,13 



Результаты – распределения 

электронной плотности и 

намагниченности насыщения 

ZnO:Mn2,34 

ZnO:Sс0,78 

ZnO:Mn2,34 



Результаты моделирования 

(каменная соль) 

Соединение 
Постоянная решетки 

a, Å b, Å c, Å 

ZnO 4,288 4,288 4,288 



Результаты – структура суперячеек 

и распределения электронной плотности 

вакансия внедрение 

Вакансия цинка Внедрение кислорода 

2.0005 µB 0.0147 µB 



Построение модели границы зерна 

Супер-ячейка 



Результаты моделирования 

границы зерна 

Модель границы зерна после процесса релаксации 



Результаты – распределение 

намагниченности насыщения 

Магнитный момент (10 градусов разориентации) - 2 µB 

Js (max) 

Js (min) 

Для малоугловых границ зерен очевидной зависимость от градуса 

разориентации не наблюдается. Количественно магнитный момент зависит от 

конфигураций дефектов сложившихся случайным образом на границе зерна. 



5. Графен (G) с вакансионным 

кластером (nV) 

Область применения: 

- приборы спинтроники 



Графен (G) с вакансионным кластером (nV). 
Результаты моделирования 

Зарядовые плотности и плотности электронных 

состояний для комплекса (G+2V) 



Графен (G) с вакансионным кластером (nV). 
Результаты моделирования 

Зарядовые плотности и плотности электронных 

состояний для комплекса (G+6V) 



Графен (G) с вакансионным 

кластером (nV) 

Тип  
вакансионного  

кластера 

Число вакансий 
в кластере 

Наличие  
магнитного  

момента 

Магнитный  
момент, μB 

V2 2 – 0 

V3 3 + 1.05 

V4_1 4 + 2.02 

V4_2 4 + 1.98 

V4_3 4 – 0 

V5 5 + 3.28 

V6_1 
(зародыш дислокации 

вакансионного 
кластера) 

6 + 4.50 

V6_2 6 + 5.49 



Соединения TlMeX2 

(Ме=In,Ga; X= S, Se, Te) 

Области применения: 

- МЕМС, 

- солнечные элементы, 

- сенсоры, 

- датчики. 



Электромеханические свойства 

системы TlMeX2 (Ме=In,Ga; X= S, Se, Te) 

Зависимость спиновой поляризации от  деформации сжатия 

и растяжения вдоль оси Х или Y (слева), 

при всестороннем сжатии и растяжении (справа) 

для соединений TlMeX2 



Халькогениды переходных 

металлов V группы 

• Переходные металлы IV– V группы 

• Халькоген – S, Se, Te 

Свойства: 

• Полупроводники и полуметаллы 

• Магнетизм (в полуметаллах) 

• Волна зарядовой плотности 

• Суперпроводимость 

Получение: 

• Гидротермальный синтез 

• Низкотемпературный синтез в среде алканов 

• Механическое отшелушивание 

• Химическое осаждение газовой фазы 



Результаты моделирования MoS2  

• Ширина запрещенной зоны 1,72 эВ 

• Наличие прямозонного перехода 

• Отсутствие магнитных свойств 



Результаты моделирования MoS2  
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DOS соединения MoS2  с  3 вакансиями  

Размер 
вакансионного 

кластера, кол-во 
атомов 

Eg, эВ Eспин,% 

1 1.581 3.455 

2 1.580 3.456 

3 1.586 3.456 

4 1.586 6.911 

5 1.574 10.366 

6 1.612 12.093 

Проекция кристаллографической структуры 

TlGaS2 с вакансионным кластером 



Magnetic Random Access Memory 

(MRAM)  



ICARUS (IC Technology Statistical Analysis 

based on RSM Methodology and 

ManUfacturability DeSign) 



Высокотемпературный диод Шоттки 

 Определение границ тепловой устойчивости 

диода Шоттки в диапазоне указанных 

параметров эпитаксиального слоя и высоты 

барьера Шоттки при номинальном обратном 

напряжении. 



Высокотемпературный диод Шоттки 

ВАХ диода Шоттки  

 при температуре 27 °С 

Распределение напряженности 

электрического поля в структуре 

диода Шоттки при напряжении 

на катоде 18 В 



Моделирование воздействия 

ионизирующего излучения на 

характеристики МОП-транзистора 

Полевой транзистор под 

воздействием отдельной 

ядерной частицы  



Моделирование воздействия 

ионизирующего излучения на 

характеристики МОП-транзистора 

Распределение концентрации дырок в структуре мощного МОП-транзистора 

в момент времени t = 0 с (а), t = 5·10-12 с (б), t = 50·10-12 с (в), t = 150·10-12 с (г) 



Моделирование воздействия 

ионизирующего излучения на 

характеристики МОП-транзистора 

Динамика изменения тока 

стока при воздействии 

частицы с линейной 

передачей энергии равной 

37,2 МэВ·см2/мг , 

проходящей в центре 

устройства (х = 0). 

В момент удара напряжение 

на затворе равно -13,9 В, на 

коллекторе 30В. 

 



Моделирование TSV-структур  

Динамика изменения тока 

стока при воздействии 

частицы с линейной 

передачей энергии равной 

37,2 МэВ·см2/мг , 

проходящей в центре 

устройства (х = 0). 

В момент удара напряжение 

на затворе равно -13,9 В, на 

коллекторе 30В. 

 



Моделирование TSV-структур  

TSV формировались в объеме 
кремния размерами 

10 мкм х 10 мкм х 5 мкм. 

На подложку осаждался нитрид 

кремния толщиной 0,1 мкм. 

В осажденном слое нитрида 

кремния создается маска для 

последующей операции 
травления. 



Моделирование TSV-структур  



Моделирование TSV-структур  

Механические напряжения в струуктуре 

при изменении температуры от 27 °С до 200 °С 



Образовательные модули на основе 

технологии SCORM 



E-RUDIT (Educational RUDder via 

Internet Technology) 

 



Контактная информация 

 220013, г. Минск, ул. П. Бровки, 6, ауд. 119 

 Стемпицкий Виктор Романович  

 e-mail: vstem@bsuir.by 

 Web: http://bsuir.by 

 Телефон: +375 (17) 293-88-90 


