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Введение

Наночастицы находят все более широкие области практического 

применения в качестве нанокатализаторов. сенсоров. элементов 

наноэлектроники и оптических систем, а также структурных единиц 

современных функциональных материалов. К настоящему времени большой 

интерес вызывают металлические наночастицы, поскольку в наноразмерном 

состоянии они демонстрируют свойства. нс характерные для 

соответствующих объемных фаз. Это открывает новые возможности для их 

применения в различных областях нанотехнологий. Вместе с тем. для 

наноматериалов, особенно многокомпонентных, характерна большая 

вариативность свойств, связанная, в частности, с вариантностью их состава. 

11о этой причине поиск новых наноматериалов на чисто эмпирической 

основе малопродуктивен. Кроме того, не только при разработке методов 

синтеза металлических наночастиц, но и при их дальнейшем применении 

необходимо учитывать как протекающие в них структурные превращения, в 

гом числе термоиндуцированные, так и степень стабильности 

результирующей структуры по отношению к распаду или деградации 

свойств.

Таким образом, экспериментальные исследования наноматсриалов 

необходимо дополнить теоретическими подходами к прогнозированию 

структурных превращений, а также компьютерным моделированием, 

включая атомистическое. Моделирование «из первых принципов» позволяет 

получить детальную информацию о структуре наночастиц, включая их 

электронную структуру, однако получаемые на его основе результаты 

относятся к нулевой абсолютной температуре. Соответственно, 

первопринципное моделирование не позволяет воспроизвести структурные 

превращения в наночастицах, существенно зависящих от температуры. 

Кроме того, моделирование «из первых принципов» может применяться 

только к наночастицам малого размера, содержащим до 1000 атомов, при
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этом большинство работ ограничиваются размерным диапазоном до 

100 атомов.

В то же время термодинамический подход применяется, как правило, в 

рамках равновесной термодинамики. В случае рассмотрения неравновесных 

систем сто применение связано с серьезными трудностями. В термодинамике 

термин «стабильность» применяется лишь в достаточно узком смысле как 

синоним «устойчивости термодинамического равновесия». При этом, 

прогнозирование стабильности термодинамического равновесия отвечает 

одной из ключевых задач термодинамики. Вместе с тем. с уменьшением 

размера малых объектов результаты термодинамического прогнозирования 

становятся все менее достоверными. В свою очередь, атомистическое 

моделирование позволяет воспроизводить кинетику процессов в

неравновесных системах в режиме реального времени и на уровне их 

атомной структуры, в том числе в нанокластерах, содержащих лишь 

несколько сотен атомов. Поскольку проблемы прогнозирования 

стабильности наносистем и практической стабилизации наночастиц также 

являются приоритетными в нанотехнологии, вполне естественно сделать 

вывод о том. что некоторые методы и подходы термодинамики 

целесообразно распространить на наносистемы, и решение этой проблемы 

отвечает одной из задач исследования, поставленных в данном издании. 

Соответственно, целесообразно развитие комплексною подхода к изучению 

структурных превращений в металлических наносистемах и 

прогнозированию стабильности наночастиц, что выходит за рамки 

термодинамического рассмотрения.

Комплексный подход, представляемый в данном издании, основан на 

применении двух альтернативных методов атомистического моделирования: 

молекулярной динамики и Монте-Карло, дополненных использованием 

термодинамики для прогнозирования термодинамических характеристик 

однокомпонентных металлических наночастиц, их размерных зависимостей 

и стабильности. Применение двух различных методов атомистического
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моделирования. а также различных потенциалов межатомного 

взаимодействия (потенциала сильной связи и потенциалов метода 

погруженного атома) позволило повысить достоверность результатов 

моделирования.

Полученные к настоящему времени результаты и имеющиеся в 

литературе концепции, связанные с нанотермодинамикой, в том числе с 

применением метода поверхностных избытков Гиббса к наноразмерным 

объектам 11. 2] являются не вполне апробированными. Вместе с тем. далеко 

не все проявления стабильности наночастиц сводятся к стабильности 

термодинамического равновесия. Кроме того, несмотря на ряд интересных, 

полученных к настоящему времени результатов в области термодинамики 

наносистем, возможности феноменологической термодинамики являются все 

же сильно ограниченными. В связи с этим автор исходил из 

целесообразности развития комплексного подхода сочетающего применение 

термодинамики и атомистического моделирования к прогнозированию 

свойств металлических наночастиц, включая их стабильность.

Необходимость развития и применения методов моделирования 

наносистем обуславливается еще и тем. что. несмотря на прогресс 

экспериментальных методов исследования, эксперименты на наночастицах в 

ряде случаев затруднительны. В частности, возникают существенные 

трудности, связанные с варьированием параметров наносистем при 

экспериментальных исследованиях. В наибольшей степени это относится к 

бинарным и многокомпонентным наносплавам. Имеющиеся 

экспериментальные данные относятся, как правило, лишь к отдельным 

размерам и отдельным соотношениям компонентов таких систем. 

Соответственно, термодинамическое прогнозирование и атомистическое 

моделирование позволяю! в значительной степени восполнить указанный 

пробел |3. 4]. В последние годы прослеживается идея перехода от 

атомистического моделирования однокомпонентных и бинарных 

металлических наночастиц к тернарным [5]. четырехкомпонентным |6 | и
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