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МОДЕЛИРОВАНИЕ ОБРАЗОВАНИЯ НАНОЧАСТИЦ УГЛЕРОДА

ПРИ БЫСТРОМ ОХЛАЖДЕНИИ УГЛЕРОДНОГО ГАЗА∗

С. А. Губин1, А. В. Кудинов2, И. В. Маклашова3, Ю. А. Богданова4

Аннотация: На основе квазиравновесного термодинамического и молекулярно-динамического (МД) мо-
делирования рассчитан процесс образования наночастиц углерода при быстром охлаждении углеродного
газа, нагретого до высокой температуры при постоянной плотности, за счет конденсации из газовой
фазы в конденсированную наноуглеродную фазу. Для этого в термодинамическом расчете учтена повы-
шенная энтальпия образования для наночастиц углерода. По результатам МД расчета рекомендованы
три параметризации реакционно-силовых полей (ReaxFF-CHO, ReaxFF-c2013 и ReaxFF-PAH) для МД
моделирования образования наноуглеродных частиц.
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ные частицы
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