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LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) jest dominującym oprogramowaniem do modelowania zjawisk fizycznych i własności inżynieryjnych szerokiej gamy materiałów w oparciu o dynamikę molekularną. Przedstawione zostaną ogólnie przykłady jego możliwości. Skupimy się na wyjaśnieniu modelowania potencjału oddziaływania między warstwami grafenu. Wyniki rzucają światło na mechanizm powstawania w procesach technologicznych nakładających się na siebie warstw grafenowych. Uzyskany potencjał oddziaływań dobrze odtwarza podstawowe własności materiałowe oraz sugeruje możliwość występowania w materiale nieoczekiwanego rodzaju (nie)uporządkowania warstw.
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