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Методами классической молекулярной динамики исследованы механические свойства серебряных пленок, изучена зависимость упругих характеристик пленок от толщины. Методами первопринципной молекулярной динамики были исследованы квантовые оптические свойства тонких пленок серебра. Определена взаимосвязь между толщиной пленок и их квантовыми свойствами и проводимостью.
Изучение оптических, поглощающих и проводящих свойств металлических пленок сегодня связано с развитием ряда важных направлений технологического прорыва. Это и солнечная энергетика, и создание покрытий электромагнитной защиты, и развитие компьютерных технологий. Современный этап развития технологий требует от исследователей поиска новых материалов, обладающих оптимальными поглощающими характеристиками с минимальной толщиной и максимальными прочностными характеристиками [1,2]. В представленной работе проводится теоретическое исследование квантовых свойств пленок серебра методом первопринципной молекулярной динамики, реализованной в программном коде Vienna Ab-initio Simulation Package (VASP)[3]. Исследование механических свойств металлических пленок серебра проведено с помощью программного кода LAMMPS, основанном на методе классической молекулярной динамики [4].
Методом квантовой молекулярной динамики изучены оптические характеристики тонких серебряных пленок. В работе рассчитаны проводимость и коэффициенты поглощения наноразмерных тонких пленок в СВЧ и ИК диапазонах. Обнаружен квантовый размерный эффект в зависимости поглощающих и проводящих свойств нанопленок от толщины, исследовано влияние упругих деформаций пленок на квантовые свойства. Рассчитаны критические напряжения и деформации растяжения пленок, которые приводят к необратимым изменениям их квантовых свойств. Полученные значения критических деформаций существенно ниже тех, что приводят к механическим разрушениям, которые могут быть идентифицированы методами неразрушающего контроля.
Литература
1. Gong J.,  “Thickness Dispersion of Surface Plasmon of Ag Nano-thin Films: Determination by Ellipsometry Iterated with Transmittance Method” // Scientific Reports, 2015, Vol. 5, P. 9279 
2. Tsysar K. M., Andreev V. G., Vdovin V. A. “Effective optical constants of silver nanofilms calculated in wide frequency range” // Proc. SPIE 10224, International Conference on Micro- and Nano-Electronics 2016, Vol. 10224, P. 1022408-1(2016).

3.  Kresse G., Furthmüller J. “Efficient iterative schemes for ab initio total-energy calculations using a plane-wave basis set” // Phys. Rev. B 1996 Vol. 54, 

P. 11169—11186
 
4. G.E. Norman, V.V. Stegailov, Method of classical molecular dynamics: contribution to the foundations of statistical physics, 141700, p.4-8

