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Аннотация. В данной работе рассматривается применение методов компьютерного 
моделирования для исследования миграции атома никеля на поверхности фуллерена C₆₀. 
Основное внимание уделяется молекулярно-динамическому моделированию температурно-
зависимого движения атома никеля, анализу его взаимодействия с углеродным каркасом и 
обработке полученных расчётных данных. Использование специализированных программных 
средств позволяет оценить особенности поведения наносистемы при различных температурах и 
выявить условия, при которых наблюдается миграция атома по поверхности фуллерена. 
Полученные результаты могут быть использованы в области наноматериалов, вычислительной 
физики и прикладных информационных технологий. 
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Abstract. This work considers the application of computer modeling methods to study the migration of 
a nickel atom on the surface of fullerene C₆₀. The main focus is on molecular dynamics simulation of 
the temperature-dependent motion of the nickel atom, analysis of its interaction with the carbon 
framework, and processing of the obtained computational data. The use of specialized software tools 
makes it possible to evaluate the behavior of the nanosystem at different temperatures and to identify 
the conditions under which atomic migration occurs on the fullerene surface. The obtained results can 
be applied in nanomaterials research, computational physics, and applied information technologies. 
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Введение 
  Современные информационные технологии широко применяются в 

научных исследованиях, особенно при компьютерном моделировании сложных 
наносистем. Миграция атома никеля на поверхности фуллерена C₆₀ представляет интерес 
для изучения свойств наноматериалов и их возможного применения в электронике, 
катализе и материаловедении. Использование методов молекулярной динамики 
позволяет исследовать движение атома при различных температурах и анализировать его 
взаимодействие с углеродным каркасом. Взаимодействие атомов переходных металлов 
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с молекулами фуллеренов привлекает значительное внимание благодаря потенциальным 
областям применения в катализе, молекулярной электронике и разработке 
наноматериалов [1-3]. Особый интерес представляют фуллерены, 
функционализированные никелем, поскольку присутствие экзоатома никеля может 
изменять электронные и магнитные свойства углеродного каркаса, влияя на его 
химическую активность и стабильность [4,5]. Предыдущие исследования методом DFT 
показали, что экзоэдрические атомы переходных металлов преимущественно 
адсорбируются в местах C–C-мостиков на поверхности C₆₀ с энергиями взаимодействия 
порядка 1 эВ [6]. Понимание механизмов миграции атомов металла на поверхности 
фуллерена имеет решающее значение для контроля этих свойств в наномасштабе [7,8]. 

Методы исследование 
 Все симуляции в этой работе были выполнены с использованием пакета 

LAMMPS с открытым исходным кодом, основанного на методах молекулярной 
динамики (МД) [9]. Координаты молекул фуллерена C₆₀ были подготовлены с помощью 
программы Nanotube Modeler. Атомные координаты фуллерена C₆₀ были сгенерированы 
в LAMMPS и впоследствии релаксированы с использованием классической 
минимизации энергии с помощью алгоритма сопряженных градиентов. Релаксация 
проводилась в рамках той же межатомной потенциальной структуры, которая 
использовалась для последующих симуляций молекулярной динамики. Квантово-
химическая (DFT или Gaussian) структурная оптимизация не применялась, поскольку 
целью данного исследования является изучение динамики миграции, обусловленной 
температурой, в течение длительного времени моделирования. Длины связей Ni–C были 
проанализированы и визуализированы с помощью программы JMOL для изучения 
конфигурации адсорбции Ni@C₆₀. Для поддержания выбранной температуры в ансамбле 
NVT использовался термостат Нозе–Хувера [10,11]. 

Первая часть предназначена для описания взаимодействия в плоскости фуллерена 
C60. Для взаимодействия C-C можно использовать известные потенциалы, например, 
адаптированный эмпирический потенциал межмолекулярного взаимодействия AIREBO 
[12]. Он хорошо проверен и активно используется для изучения углеродных структур 
[13]. Потенциал состоит из трех частей: 

𝐸 =
ଵ

ଶ
 ∑ ∑ 𝐸௜௝

ோா஻ை + 𝐸௜௝
௅௃

+ ∑ ∑ 𝐸௞௜௝௟
்ைோௌூைே
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где — энергия ковалентного взаимодействия,  — энергия Ван дер Ваальса,  — 
энергия вращения плоскости. Межатомные взаимодействия были описаны с 
использованием гибридной потенциальной схемы, реализованной в LAMMPS. 

 Взаимодействие Ni–C было описано потенциалом Морзе с расстоянием 
отсечки 4,0 Å, что позволяет непрерывно ослаблять связь и естественным образом 
диссоциировать во время миграционных событий. Аналитическая форма потенциала 
Морзе задается следующим образом: 

𝑈(𝑟) = 𝐷௘  ቂ൫1 − 𝑒ିఈ(௥ିோ೐)൯
ଶ

− 1ቃ,                               (2) 

где r — расстояние между атомами, De — энергия разрыва связи, Re — 
равновесная длина связи, α — жесткость связи. 

Результаты и обсуждение 
 Для анализа динамики движения экзоатома никеля относительно 

поверхности фуллерена были рассчитаны и сохранены временные ряды энергии связи 
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Ni–C₆₀, записанные с интервалом 0,1 пс. Такой подход позволяет идентифицировать 
моменты перехода никеля между различными положениями адсорбции, поскольку 
миграционные события сопровождаются характерными скачками или изменениями 
энергии взаимодействия. Полученные временные зависимости показывают, что при 
повышенных температурах наблюдаются значительные флуктуации энергии связи, 
отражающие динамическую реструктуризацию локального окружения и миграцию 
экзоатома в новые стабильные или метастабильные положения на поверхности C₆₀. На 
рисунке 2 показана серия снимков конфигураций системы, демонстрирующих характер 
миграции экзоатома Ni в разные моменты времени и подтверждающих переходы между 
различными областями поверхности фуллерена. 

 

Рис. 2. Равновесные длины связей C–C в фуллерене C₆₀ — 1,42 Å и Ni–C — 2,16 
Å, а также траектория миграции экзоатома Ni на поверхности C₆₀ по данным 

молекулярно-динамического моделирования в течение 1000 пс. Показаны 
характерные адсорбционные положения и переходы между ними, отражающие 

температурно-индуцированную подвижность атома никеля. 

 Временной анализ показывает, что характерные переходные времена 
между локальными минимумами составляют приблизительно 5–15 пс. Этот диапазон 
согласуется с типичными временными масштабами тепловых колебаний углеродного 
каркаса при исследуемой температуре. Это предполагает, что миграция экзоатома в 
основном обусловлена температурно-индуцированными деформациями структуры 
фуллерена, которые периодически изменяют высоту барьера на потенциальной 
поверхности и создают условия для скачкообразного перемещения. Другими словами, 
миграция термически активирована, что типично для адатомов на 
наноструктурированных углеродных поверхностях. Таким образом, полученные 
результаты демонстрируют связь между динамикой экзоатома и колебательными 
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деформациями фуллерена, что позволяет интерпретировать временной ряд как отклик 
системы на изменение локального рельефа потенциальной энергии. 

Заключение 
В работе показано, что метод компьютерного моделирования позволяют 

эффективно исследовать миграцию атома никеля на поверхности фуллерена C₆₀. 
Молекулярно-динамическое моделирование позволило определить особенности 
движения атома Ni, характерные положения адсорбции и влияние температуры на его 
подвижность. Полученные результаты могут быть полезны для дальнейшего изучения 
наносистем и разработки новых функциональных материалов. 
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