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С использованием программного пакета LAMMPS, изотермической молекулярной динамики (МД) и метода погруженного атома был изучен структурный переход кубооктаэдрических (КО) нанокластеров Ag, Al, Au, Cu, Ni, Pb, Pd и Pt в икосаэдрические (ИК) изомеры в ходе равномерного нагрева  КО-нанокластеров с тремя различными скоростями 0,03, 0,15 и 0,30 К/пс, в отличие от работы [1], где  в МД экспериментах воспроизводился нагрев только со скоростью 0,03 К/пс.  Исходные частицы имели идеальную гранецентрированную кубическую (ГЦК) структуру и содержали от 13 до 2869 атомов, что соответствует последовательным структурным магическим числам из ряда Кини. Исходные КО-конфигурации генерировались с помощью разработанной нами компьютерной программы [2].
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Рис. 1. Некоторые последовательные конфигурации, демонстрирующие переход ГЦК → ИК в ходе нагрева КО-наночастиц [image: image6.png]


. Значения температур указаны на рисунке.
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Рис. 2. Переход КО → ИК в наночастице [image: image16.png]


 (КО). Верхний ряд – некоторые последовательные конфигурации, нижний – результаты общего анализа соседей с помощью программы Ovito. В этом ряду зеленые, синие и красные сферы соответствуют локальной ГЦК, ОЦК и ГПУ структуре, соответственно. Серые сферы отвечают атомам, не распознанным программой Ovito.
Превращение ГЦК-нанокластеров в ИК-изомеры зависело от скорости нагрева, но в большей степени от выбора металла и размера частиц. Для очень малых КО-кластеров всех металлов, состоящих из 13 и 55 атомов (первые два магических числа ряда Кини) переход происходил при начальной температуре 10 К, что согласуется с интерпретацией ИК-нанокластеров как низкотемпературных структур [3]. Превращение ГЦК → ИК в более крупных наночастицах всех перечисленных выше металлов (кроме Pt) в ходе их нагрева можно считать типичным: переход происходит при вполне определенной температуре, начиная с числа атомов N = 147 для Ag, Al и Pb или N = 309, до критического числа атомов, выше которого переход КО → ИК не происходит (см. таблицу 1).
Таблица 1.

Критические размеры (число атомов [image: image18.png]
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) выше которых переход КО → ИК не наблюдался в наших МД экспериментах.

	Металл
	Ag
	Al
	Au
	Cu
	Ni
	Pb
	Pd
	Pt
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	561
	309
	1415
	1415
	561
	2057
	1415
	2869
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, нм
	1,01
	0,83
	1,38
	1,24
	0,88
	1,88
	1,32
	1,66


В качестве примера на Рис. 1 представлены последовательные конфигурации наночастицы  [image: image25.png]


 в ходе ее нагрева. Наночастицы Pt (рис. 2) продемонстрировали поведение, которое можно назвать нетипичным: переход происходит в начале нагрева, почти при начальной температуре 10 К, вплоть до нанокластеров, содержащих 923 атома. Превращение ГЦК → ИК можно интерпретировать как переход, предшествующий плавлению, т.е. как особый случай предплавления металлических наночастиц, отличный от поверхностного плавления [4] и, предположительно, как фазовый переход первого рода. Однако последняя интерпретация противоречит стабильности как КО-изомеров, так и ИК-изомеров в ходе отжига при температурах ниже температуры перехода  КО → ИК, а также нашему термодинамическому анализу и некоторым экспериментальным данным о температурной зависимости доли изомеров среди нанокластеров, полученных методом магнетронного распыления.
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