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Компьютерное моделирование наноразмерных твердых растворов суперионных 

проводников позволяет объяснить природу ионного транспорта на основе адекватного 

описания физико-химических свойств наиболее перспективных фторпроводящих систем [1]. 

Методом классической молекулярной динамики моделировалась подвижность ионов 

фтора в сферических частицах твердых растворов на основе фторида свинца (II) Pb0.8Sr0.2F2 

диаметром 4 нм. Общее число атомов составляло 1959. Создание структурной модели 

наночастицы, параметризация параметров силового поля, расчѐт методом молекулярной 

динамики и анализ полученных результатов проводился с помощью программ Amorphous 

Cell, Gulp и Forcite из программного пакета Materials Studio. Расчѐт выполнялся в режиме 

NVT, общее время расчѐта составляло 50 ps с шагом интегрирования – 1 fs при температуре 

около 1000 К.  

Разработка расчѐтной схемы осуществлена на базе фторида свинца. На первом этапе 

была оптимизирована геометрия наночастицы PbF2 и был проведѐн расчѐт методом 

молекулярной динамики. На втором этапе, для моделирования системы Pb0.8Sr0.2F2 20% 

атомов свинца случайным образом были замещены на атомы стронция.  

На основе анализа выполненного моделирования, можно сделать следующие выводы:  

1. Введение 20% атомов стронция стабилизирует флюоритовую решѐтку наночастицы 

Pb0.8Sr0.2F2, тогда как в наночастице PbF2 наблюдается значительное разупорядочение в 

катионном мотиве при температуре моделирования;  

2. Анализ среднеквадратичных смещений ионов фтора в бинарной системе твердого раствора 

Pb0.8Sr0.2F2 показал увеличение их подвижности.  
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Computer simulation of nanosized solid solutions of superionic conductors makes it possible 

to explain the nature of ion transport based on an adequate description of the physicochemical 

properties of the most promising fluorine-conducting systems [1]. 

The mobility of fluorine ions in spherical particles with diameter of 4 nm of solid solutions 

based on lead(II) fluoride Pb0.8Sr0.2F2 was simulated by the method of classical molecular 

dynamics. The total number of atoms was 1959. The creation of a structural model of a 

nanoparticle, parametrization of the force field, calculation by the molecular dynamics method, and 

analysis of the results obtained were carried out using the Amorphous Cell, Gulp, and Forcite 

programs from the Materials Studio software package. The calculation was performed in the NVT 

ensemble, the total calculation time was 50 ps with an integration step of 1 fs at a temperature of 

about 1000 K. 

The design scheme was developed on the basis of lead fluoride. At the first stage, the 

geometry of the PbF2 nanoparticle was optimized and the calculation was carried out using the 

molecular dynamics method. At the second stage, for simulation of the Pb0.8Sr0.2F2 system, 20% of 

lead atoms were randomly replaced by strontium atoms. 

Based on the analysis of the performed simulation, the following results are presented: 

1. The introduction of 20% strontium atoms stabilizes the fluorite lattice of the Pb0.8Sr0.2F2 nanoparticle, 

while in the PbF2 nanoparticle, significant disordering in the cationic motif is observed at the simulation 

temperature; 

2. An analysis of the root-mean-square displacements of fluorine ions in the binary system of the Pb0.8Sr0.2F2 

solid solution showed an increase of their mobility. 
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