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Для изучения низкоэнергетичной (до 100 эВ) ионной обработки полиэтилена разработана 

молекулярно-динамическая модель. 
 

Molecular dynamics simulations were used to study low energy (up to 100 eV) ion treatment of 

polyethylene surface.  

Воздействие плазмы высокочастотного (ВЧ) разряда пониженного (1,33-133 

Па) давления является эффективным методом гидрофилизации поверхности 

полиэтилена [1]. Поверхность материала модифицируется за счет воздействия 

потока низкоэнергетичных (30-100 эВ) ионов с плотности ионного тока 0,3-1,5 

А/м
2
. Для детального исследования механизма модификации поверхности 

полиэтилена в ВЧ-плазме пониженного давления создана математическая 

модель на основе метода молекулярной динамики [2]. 

Модель реализована с помощью пакета LAMMPS [3]. Использована модель 

объединенного атома, в которой звено -CH2- рассматривается как одна частица. 

Межатомное силовое поле в полиэтилене моделировалось, используя 

потенциал Дрейдинга [4-6]. Взаимодействие атомов аргона с макромолекулами 

полиэтилена моделировалось с помощью потенциала Леннард-Джонса [7, 8]. 

Такая механистическая модель далека от идеала, но она достаточно адекватно 

описывает движения молекулярных структур, если достаточно точно 

вычислены силовые константы и шаг интегрирования не слишком велик.  

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ, проект № 15-41-02672. 
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