
Моделирование XAFS-спектров
углеродных наноструктур низкой размерности

П.А. Макаров, С.В. Некипелов, В. Н. Сивков
Физико-математический институт, ФИЦ Коми НЦ УрО РАН, Россия, Сыктывкар

Моделирование XAFS-спектров
углеродных наноструктур низкой размерности

П.А. Макаров, С.В. Некипелов, В. Н. Сивков
Физико-математический институт, ФИЦ Коми НЦ УрО РАН, Россия, Сыктывкар

Введение

Самые известные углеродные наноматериалы

Цель: отработка методики использования пакетов Fullerene [1] и
FDMNES [2] для моделирования XAFS-спектров углеродных нано-
структур низкой размерности.

Задачи:
— получение навыков конфигурации, использования и анализа ре-

зультатов работы пакетов Fullerene и FDMNES;
— моделирование XAFS-спектров некоторых углеродсодержащих ве-

ществ: угарного CO и углекислого CO2 газов, метана CH4 и эта-
на C2H6, ряда фуллеренов (C20, C32, C60, C74, C92) , а также клас-
сических углеродных материалов: графита и алмаза;

— анализ полученных спектров.

Основы XAS
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https://xraypy.github.io/XrayDB

FDMNES

Finite Difference Method Near Edge Structure

— Разработчики: исследовательская группа
SIM (Surfaces, Interfaces and Nanostructures),
Institute Néel, CNRS.

— Сайт проекта: https://fdmnes.neel.cnrs.fr/.
— Язык программирования: Fortran 2003.
— Параллелизация: MPI — Message Passing

Interface.
— Доступность: свободное скачивание, компиля-

ция и использование.
— Последнее обновление: 05.10.2023.

Моделирование

Инициализация расчёта

Формирование списка задач
Конфигурация вычислений

Вычисления FDMNES

Анализ результатов

Изучение деталей расчёта
Построение графиков

Конфигурация

1 ! FDMNES indata file for the
carbon K-edge in CH4

2 File_out
3 Sim/Carbon/results/CH4
4 Enerpho
5 Range
6 280. 0.1 290. 0.5 320. 1.

335.
7 Radius
8 6.0
9 Molecule

10 1.087
11 6 0.0 0.0 0.0
12 1 1.0 0.0 0.0
13 1 1.0 109.5 0.0
14 1 1.0 109.5 120.0
15 1 1.0 109.5 240.0
16 Convolution
17 End

Молекулы лёгких газов
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CO, CO2 and CH4 XAFS for carbon K-edge

Цис- и транс-этан
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Основные результаты

0

3

6

9

12

15

280 290 300 310 320 330 340

σ
,

M
b

E, eV

C20

C32

C60

C74

C92

Fullerenes XAFS for carbon K-edge

0

2

4

6

8

10

12

14

282 283 284 285 286 287 288

σ
/M

,1
0−

3
M

b
·m

ol
/g

E, eV

C20

C32

C60

C74

C92

C320

Fullerenes XAFS for carbon K-edge

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

280 300 320 340 360 380 400

σ
,

M
b

E, eV

graphit, 4 · σ
diamond

Graphit and diamond XAFS for carbon K-edge

Заключение

В рамках данной работы
выполнено моделирование
XAFS-спектров нескольких
0D-мерных аллотропных мо-
дификаций углерода. В ходе
этих исследований отрабо-
тана методика совместного
использования программного
обеспечения с открытым ис-
ходным кодом Fullerene [1] и
FDMNES [2].
Исследование выполнено при
поддержке Министерства на-
уки и высшего образования
России в рамках соглашения
№ 075-15-2021-1351.
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