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МАТЕМАТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ НИЗКОЭНЕРГЕТИЧЕСКИХ ИОНОВ 
ИНЕРТНОГО ГАЗА С ПОЛИПРОПИЛЕНОМ В ВЫСОКОЧАСТОТНОЙ ПЛАЗМЕ  
ЕМКОСТНОГО РАЗРЯДА ПОНИЖЕННОГО ДАВЛЕНИЯ 

 
Аннотация. В данной статье представлены результаты расчета методом классической молеку-
лярной динамики взаимодействия низкоэнергетических (до 100 эВ) ионов с поверхностью полипропи-
леновых волокнистых материалов в высокочастотной (ВЧ) плазме аргона при пониженном давле-
нии. Для создания полноатомной модели использован универсальный программный пакет молекуляр-
но-динамического моделирования LAMMPS. В результате численных расчетов установлено, что 
ионная бомбардировка инициирует разрыв внутримолекулярных связей полипропилена, распыленные 
частицы представляют собой углеводородные радикалы, а также одиночные атомы. Установлена 
глубина имплантации иона, получено изменение кинетической энергии атома аргона и температуры 
моделируемой ячейки. 
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Abstract. Results of the molecular dynamic simulation of the interaction of low-energy ions (from 10 to  
100 eV) with the surface of polypropylene fibrous materials in low pressure radio-frequency (RF) argon 
plasma is presented. A full-atomic model using the LAMMPS classical molecular dynamics code was  made. 
As a result of numerical calculations, it was found that argon ion bombardment initiates the breaking both of 
an intermolecular and intramolecular bond of polypropylene with sputtered particles being the hydrocarbon 
radicals and single atoms. The depth of implantation of the ion is determined, the change in the kinetic energy 
of the argon atom and the temperature of the simulated cell is obtained. 
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В настоящее время синтетические волокна 

являются одним из важнейших продуктов тек-
стильной промышленности и активно использу-
ются для производства изделий как бытового, так 
и технического назначения. При этом с развити-
ем технологий и ростом потребления синтетиче-
ских полимеров перспективным является моди-
фикация и функционализация материалов на их 
основе с целью придания новых свойств.  

Перспективным методом модификации 
поверхности синтетических полимерных мате-
риалов является обработка высокочастотной 
(ВЧ) плазмой пониженного давления. ВЧ плаз-
менная модификация позволяет регулировать 
такие поверхностные свойства синтетических 
полимерных материалов, как шероховатость, 
смачиваемость и адгезия, при этом не приводя  
к деструкции поверхностных слоев и ухудшению 
физико-механических свойств материалов [1]. 

Механизмы модификации материалов  
в ВЧ-плазме пониженного давления подробно 
рассмотрены в работе [2]. Основными являются 
бомбардировка ионами низкой (до 100 эВ) энер-
гии, рекомбинация ионов на поверхности образ-
ца и термический поток. Воздействие метаста-
бильных частиц и излучений (световое, ультра-
фиолетовое, электромагнитное) менее 4 %. При 
плазменной обработке в ВЧ емкостном разряде 
пониженного давления у поверхности образца 
образуется слой положительного заряда (СПЗ) 
[2], аналогичный приэлектродным слоям поло-
жительного заряда [3]. Положительные ионы 
плазмы ускоряются в СПЗ до энергии частиц от 
10 до 100 эВ, в зависимости от вида разряда (ин-
дукционный или емкостный), вкладываемой 
мощности, давления, расхода и состава плазмо-
образующего газа. Плотность ионного тока на 
поверхность при этом составляет от 0,3 до 
0,8 А/м2, что соответствует плотности ионного 
потока от 2 до 6 ион/(нм2·с). Поэтому бомбарди-
ровка ионами низкой (до 100 эВ) энергии являет-
ся одним из основных факторов воздействия  
ВЧ-плазмы на поверхность модифицируемых 
материалов [2]. В настоящей работе моделиру-
ется воздействие низкоэнергетической ионной 
бомбардировки на материал, воздействие других 
факторов не учитывалось. 

Процессы модификации полимерных ма-
териалов в плазме инертных и реакционноспо-
собных газов, в том числе при пониженном дав-
лении, достаточно широко исследованы [4–12].  
В работе [10] методом вторичной ионной масс-
спектроскопии показано, что на поверхности 
трикотажных материалов (хлопок, лен) с техно-
логическим покрытием из парафина после обра-

ботки ВЧЕ-плазмой пониженного давления в ат-
мосфере аргона, кислорода и воздуха образуются 
свободные углеводородные радикалы. Наряду  
с этим, в ранее проведенных исследованиях [13, 
14] установлено, что ВЧЕ плазменная обработка 
полимерных материалов, в частности полипро-
пиленовых волокон, приводит к увеличению 
смачиваемости их поверхности и повышению 
адгезии к полимерным связующим, что связано, 
предположительно, с образованием свободных 
радикалов и функциональных групп на поверх-
ности обрабатываемых материалов. При этом 
интерес представляют строение и состав обра-
зующихся свободных радикалов, конформаци-
онные изменения структуры макромолекул, ана-
лиз процессов распыления и других изменений, 
происходящих в ходе ВЧ плазменной обработки.  

Исследование механизмов взаимодейст-
вия ВЧ-плазмы пониженного давления с по-
верхностью синтетических полимерных мате-
риалов на атомно-молекулярном уровне воз-
можно с применением методов молекулярной 
динамики [15]. В настоящей работе представле-
ны результаты расчета методом классической 
молекулярной динамики взаимодействия низко-
энергетических ионов с поверхностью полипро-
пиленовых волокнистых материалов в ВЧE-
плазме аргона при пониженном давлении. 

Объекты и методы. Для получения во-
локнистых материалов используют изотактиче-
ский полипропилен (ПП), характеризующийся 
регулярной структурой и обладающий высоки-
ми физико-химическими свойствами. Полипро-
пилен относится к кристалло-аморфным поли-
мерам, степень кристалличности в волокнах дос-
тигает 75–80 %. Макромолекулы ПП имеют ли-
нейное строение и в высокоориентированном 
состоянии, присущем волокнам, характеризуют-
ся однотипной фибриллярной структурой [16]. 

При создании молекулярно-динамической 
модели взаимодействия низкоэнергетических 
ионов с ПП в ВЧЕ-плазме пониженного давления 
рассматривался кристаллический участок изо-
тактического ПП, размер моделируемой ячейки 
составил 6,1×4,0×4,3 нм3, количество атомов – 
4550, граничные условия периодические. Моде-
лировался процесс бомбардировки поверхности 
полимера ионом аргона с энергией 100 эВ. При-
нимая во внимание время релаксации полимера, 
составляющее 10–6...10–4 с [17], и плотность ион-
ного потока в ВЧ-плазме пониженного давления 
от 2 до 6 ион/(нм2·с), в модели рассмотрен еди-
ничный акт бомбардировки ионом аргона. Так 
как образец в плазме заряжен отрицательно, то 
положительные ионы рекомбинируют на по-



20  МАТЕРИАЛОВЕДЕНИЕ ПРОИЗВОДСТВ ТЕКСТИЛЬНОЙ И ЛЕГКОЙ ПРОМЫШЛЕННОСТИ 

ТЕХНОЛОГИИ и КАЧЕСТВО / TECHNOLOGIES & QUALITY. 2021. № 3(53) 

верхности образца, и внутрь его имплантируются 
быстрые атомы, кинетическая энергия которых 
равна кинетической энергии иона. 

Моделирование проводилось в универ-
сальном программном пакете классическо- 
го молекулярно-динамического моделирования 
LAMMPS [18, 19]. Рассматривается полноатом-
ная модель. В качестве силового поля для ПП 
выбран многочастичный потенциал AIREBO-M, 
разработанный для углеводородов и позволяю-
щий проводить моделирование систем с давле-
нием до 14 ГПа [20]. Взаимодействие иона ар-
гона с ПП моделировалось с помощью потен-
циала Леннард-Джонса [21, 22]. 

Результаты и обсуждение. Результаты 
численных расчетов взаимодействия иона арго-
на с ПП в ВЧЕ-плазме пониженного давления 
представлены на рис. 1–3. В связи с малыми 
размерами моделируемой области и высокой 

скоростью иона аргона (≈7·104 м/с) временной 
шаг принят равным 0,2 фс. 

Результаты численных расчетов показали, 
что снижение кинетической энергии аргона при 
взаимодействии с полипропиленом в ВЧ-плазме 
пониженного давления носит экспоненциаль-
ный характер (см. рис. 1). Кинетическая энергия 
иона аргона снижается до 10 эВ в первые 28 фс, 
а после 150 фс от начала симуляции составляет 
менее 0,1 эВ. 

Изменения температуры системы (см. 
рис. 2) показывают, что в самом начале расчетов 
происходит значительный нагрев моделируемой 
ячейки. Это объясняется тем, что при расчете 
происходит усреднение температуры полипропи-
лена и иона аргона с энергией 100 эВ, соответст-
вующей 1,16·106 К. Снижение температуры моде-
лируемой ячейки происходит при уменьшении 
энергии иона и отводе тепла за счет термостата. 

 

 
Рис. 1. Изменение кинетической энергии имплантированного атома аргона  
при взаимодействии с полипропиленом в ВЧ-плазме пониженного давления 

 

 
Рис. 2. Изменение температуры моделируемой системы  

при взаимодействии ПП с имплантированным атомом аргона в ВЧ-плазме пониженного давления 
 

Результаты расчета (см. рис. 3, рис. 4) по-
казали также, что ионная бомбардировка поли-
пропилена ионами аргона в ВЧ-плазме пони-
женного давления c начальной энергией 100 эВ 
инициирует разрыв не только межмолекуляр-
ных, но и внутримолекулярных химических 
связей в макромолекулах полимера. При ионной 

бомбардировке происходит разрыв как главной 
цепи полимера, так и связей С–Н. Распыленные 
частицы представляют собой углеводородные 
радикалы с количеством атомов углерода от 
1 до 3 (CH, CH2, CH3, C2H2, C3H4), а также оди-
ночные атомы (H), глубина имплантации атома 
аргона составляет 1,5–2 нм. Имплантация ионов 
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плазмы сопровождается конформационными 
изменениями макромолекул, что, предположи-
тельно, способствует возникновению напря-
женных состояний в поверхностном слое поли-
мера. При разрыве макромолекул в поверхност-
ном слое полипропилена возникают нескомпен-
сированные химические связи, наличие которых 
обусловливает образование функциональных 
азот- и кислородсодержащих групп на поверх-
ности плазмомодифицированных материалов 
после взаимодействия с атмосферным воздухом 
[1], а установление состава распыленных угле-
водородных радикалов и макрорадикалов, обра-
зованных в поверхностных слоях полимера, яв-

ляется основой для разработки механизмов хи-
мических реакций.  

Результаты расчетов позволяют предполо-
жить, что при ВЧЕ плазменной обработке проис-
ходит модификация приповерхностных слоев 
полимера, что подтверждается изменением по-
верхностной энергии, смачиваемости и адгези-
онных свойств поверхности модифицируемых 
материалов, но не приводит к ухудшению их 
прочностных характеристик. В поверхностном 
слое происходит разрыв не только межмолеку-
лярных, но и внутримолекулярных связей с обра-
зованием летучих радикалов, испаряемых в ок-
ружающую плазму и укороченных ПП макромо-
лекул в поверхностном слое [13, 14].  

 

а б 

в г 
Рис. 3. Изменения в элементарной ячейке полипропилена (серым)* при взаимодействии с ионом аргона (красным)  

в ВЧ-плазме пониженного давления в моменты времени t = 0 фс (а, б) и t = 400 фс (в, г).  
Стрелкой отмечено положение атома аргона (рекомбинировавшего иона) 

 

 
Рис. 4. Состав распыленных частиц макромолекул ПП (атомы углерода – светло-серым, атомы водорода – темно-серым) 

при бомбардировке ионом аргона (красным) с кинетической энергией 100 эВ из одного из случайных положений.  
Стрелкой отмечено положение атома аргона (рекомбинировавшего иона) 

                                                 
* Полноцветная версия представлена на сайте. URL: https://tik.ksu.edu.ru. 
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