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В последние годы довольно быстро развивается новая область нанотехнологии – нанотрибология, 

рассматривающая трение и износ поверхностей на атомарном уровне. При исследовании нанотриболо-

гических явлений требуются атомарно-гладкие поверхности трения, поэтому в их качестве 

используется графит, который позволяет относительно легко получить атомарно-гладкие поверхности. 

Работа посвящена компьютерному моделированию трения, возникающего при движении 

металлических наночастиц по поверх-ности графена, методом молекулярной динамики при 

периодических граничных условиях с использованием технологий параллельного вычисления 

NVIDIA® CUDA
TM

. Рассмотрено движение Ni и Ag наночастиц по поверхности графена, 

представляющего один атомный слой графита.  

Цель изучения – выявить влияние угла поворота на нанотриболо-гические свойства металлических 

наночастиц для углов сдвига 0, 22.5, 45, 67.5, 90 градусов. 

Приближение модели к экспериментальным условиям обусловило использование реалистичных 

потенциалов для межатомных взаимодействий [1]. Ковалентные атомные связи в слое графена 

описываются гармоническим потенциалом, для металлических наночастиц используется потенциал, 

основанный на методе внедренного атома (embedded atom method, EAM). Взаимодействие между 

атомами графена и наночастицы металла описываются потенциалом Леннарда-Джонса. 

Результаты проведенного компьютерного моделирования показывают, что при усреднении по 

времени, сила трения растет линейно с площадью взаимодействия для обоих металлов. При этом для 

Ni присущий больший разброс данных.  
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