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Металлические наночастицы обладают рядом уникальных свойств, обусловленных 

высокой долей свободной поверхности, квантово-механическими и топологическими 

эффектами, благодаря чему они имеют высокие перспективы их использования в таких 

областях, как микроэлектроника, оптоэлектроника и плазмоника, медицина и биология, 

химический катализ, изготовление газовых сенсоров и др [1]. При исследовании путей 

синтеза и обработки металлических наночастиц большое внимание уделяется управлению 

фазового состояния, размером и формой частиц из-за их критического влияния на полезные 

свойства. Ввиду этого большое значение приобретает исследование механизмов фазовых 

переходов в наночастицах и факторов, влияющих на кинетику переходов и образование 

конечной структуры. В частности, большой интерес представляют частицы с высоким 

уровнем беспорядка атомной структуры: аморфной или нанокристаллической структурой 

[2]. Они имеют высокие значения запасенной энергии, обладают уникальной электронной 

структурой [3], а также обладают набором полезных механических свойств, в частности 

сравнительно высокой прочностью наряду с высокой пластичностью и вязкостью 

разрушения [4]. 

Настоящая работа посвящена исследованию с помощью метода молекулярной 

динамики факторов, влияющих на характеристики нанокристаллической структуры, 

формирующейся при быстром охлаждении наночастиц никеля от расплава и при 

расстекловании в результате нагревания от низких температур частиц с аморфной 

структурой. Рассматривалось влияние скорости изменения температуры и размера частиц на 

особенности образующейся структуры, величину запасенной энергии, температуру начала 

кристаллизации и расстеклования. 

Взаимодействия атомов никеля друг с другом в молекулярно-динамической модели 

описывались с помощью EAM потенциала из работы [5], где он был создан авторами с 

учетом экспериментальных данных и результатов ab initio расчетов различных свойств 

никеля. Данный потенциал хорошо зарекомендовал себя при проведении различных 

молекулярно-динамических исследований и прошел успешную апробацию по широкому 

спектру механических и структурно-энергетических свойств [5, 6], включая процессы 

плавления и кристаллизации и самодиффузию в расплаве [6]. 

Наночастица никеля в модели создавалась путем вырезания шара соответствующего 

размера из идеального кристалла с последующей релаксацией структуры. Диаметр частиц 

варьировался от 1.5 до 11 нм. Для частиц диаметром менее 1.5 нм сложно было определить 

момент начала кристаллизации, а для частиц с диаметром более 11 нм влияние свободной 

поверхности уже было сравнительно небольшим. Вокруг частицы имитировалось свободное 

пространство. 

Для частиц каждого размера проводилось моделирование нагревания с постоянной 

скоростью от монокристаллического состояния до температуры значительно превышающей 

температуру плавления, обратное охлаждение от расплава до нормальных температур (для 

моделирования кристаллизации) и нагревание аморфной частицы от низких до средних 

температур (для моделирования расстеклования). Для проведения последней серии 
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компьютерных экспериментов аморфные частицы создавались путем сверхбыстрого 

охлаждения (порядка 10
16

‒10
17

 K/с) расплавленных частиц. 

Изменение температуры при нагревании и охлаждении осуществлялось с постоянной 

скоростью путем соответствующего изменения модулей скоростей всех атомов в модели. В 

работе рассматривалось три скорости ΔT/Δt: 5∙10
11

, 10
12

 и 5∙10
12

 K/с. Известно, что при 

охлаждении расплавов со скоростью выше 10
13

‒10
14 

K/с гомогенная кристаллизация не 

успевает произойти даже в чистых металлах и в таком случае получаются металлические 

стекла [7].  

Результаты моделирования показали, что формированием нанокристаллической 

структуры и, соответственно, запасенной энергией, в наночастицах никеля можно управлять 

путем варьирования скорости охлаждения: при скорости охлаждения выше 10
13

 K/s в 

используемой модели кристаллизация не успевала произойти, при скорости от 10
12

 K/s до 

5∙10
12

 K/s частица никеля кристаллизовалась с образованием нанокристаллической 

структуры с высокой плотностью границ зерен и других дефектов (рис. 1а,б). При скорости 

5∙10
11

 K/s и менее кристаллизация проходила с образованием низкоэнергетических границ 

зерен (с высокой плотностью сопряженных узлов: специальных границ, двойников) (рис. 1в). 

 

       
                           а)                                                  б)                                                   в) 

Рис. 1. Атомная структура частиц никеля диаметром 8 нм в срезе, полученная в результате 

кристаллизации при разной скорости охлаждения: а) 5∙10
12

 K/s, б) 10
12

 K/s, в) 5∙10
11

 K/s 

 

Было выяснено, что температуры плавления, кристаллизации и расстеклования 

обратно пропорциональны диаметру частицы (с учетом поправки, учитывающей конечную 

ширину поверхностного слоя): по мере уменьшения размера частицы и, соответственно, 

увеличения доли свободной поверхности температуры плавления при нагреве и 

кристаллизации при охлаждении уменьшаются, а температура расстеклования растет. Кроме 

того, температуры начала кристаллизации при охлаждении от расплава и при нагревании 

аморфных частиц зависели от скорости изменения температуры: чем ниже была эта 

скорость, тем раньше начинался процесс кристаллизации. 

Плавление нанокристаллической частицы, из-за высокого содержания границ зерен и 

других дефектов, происходило при значительно более низких температурах по сравнению с 

монокристаллической частицей. При этом, чем выше была запасенная энергия в 

нанокристаллической частице, тем больше отличалась ее температура плавления от 

температуры плавления монокристаллической частицы. 

Основное отличие механизмов кристаллизации при охлаждении от расплава и при 

расстекловании при нагревании от стеклообразного состояния заключалось в 

преимущественном формировании в первом случае устойчивых кристаллических зародышей 

в объеме частицы, тогда как при расстекловании (при сравнительно более низких 

температурах) зародыши начинали образовываться чаще вблизи поверхности частицы. 
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