МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССА ПЛАВЛЕНИЯ И КРИСТАЛЛИЗАЦИИ НАНОКЛАСТЕРОВ ЗОЛОТА с использованием многочастичного потенциала Гупта 
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В данной работе был исследован процесс плавления и кристаллизации наночастиц (НЧ) золота методом Монте-Карло. Значение полной потенциальной энергии НЧ, содержащей A атомов металла, рассчитывалось с использованием потенциала Гупта, как модели межатомного взаимодействия [1]. Для изучения эволюции НЧ при изменении их температуры и диаметра была использована расчетная схема, применявшаяся нами ранее [2]. В данной работе были получены температурные зависимости внутренней энергии кластеров, состоящих из 55 атомов (температура плавления - 
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) и 177 атомов (температура плавления - 
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), а также радиальные функции распределения для нанокластера золота с ГЦК структурой при различных температурах. В дальнейшем полученные результаты могут быть использованы при нахождении удельной избыточной свободной энергии нанокластера золота. Нами показано, что при охлаждении нанокластера температура, при которой происходит скачок внутренней энергии, несколько ниже, чем соответствующая температура, полученная при его нагревании. В данной работе исследования ограничивались фазовыми превращениями в свободных наночастицах, т.е. частицах, не находящихся в той или иной конденсированной среде (матрице).
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