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Силицен – двумерный материал, аналогично графену имеет сотовую структуру с атомами кремния в узлах гексагональной 
элементарной ячейки. Способность кремния удерживать большое количество лития делает силицен перспективным 
материалом анода для литий-ионных батарей (LIB)1. 

В работе методом молекулярной динамики моделируется процесс интеркаляции и деинтеркаляции Li+ в двухслойном 
силицене на подложках Cu(111) и Al(111). Оцениваются коэффициенты самодиффузии лития, внутренняя энергия систем, 
механическая прочность. Детальная структура силицена исследуется методом построения многогранников Вороного. 
Возникающие в силицене напряжения σzz ни для одной из систем не превышают предела прочности материала (~ 15 ГПа2).

Рисунок 1.  Схематичное представление принципа действия LIB (слева), 
моделируемая система: часть анода LIB (справа). 
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