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Способность предсказывать и управлять размером и структурой частиц, очень важна для прикладных наук, поскольку расположение атомов – ключевой момент, определяющий оптические, электронные, теплофизические свойства таких частиц. Быстрое развитие электроники, которое приводит к уменьшению элементов интегральных микросхем, ставит перед физиками много новых задач. Появляется необходимость создания структур и проводников с необычными магнитными и электронными свойствами. Такими свойствами обладают металлические наноструктуры, нанопровода или наноконтакты между двумя электродами. 
В последние годы достигнут значительный прогресс, как в теории, так и в развитии соответствующих численных алгоритмов в физике конденсированных сред. Одним из направлений компьютерного моделирования свойств металлов, в том числе исследования фазового перехода кристалл ↔ расплав, является применение метода Монте-Карло (МК) с полуэмпирическими потенциалами, параметры которых подбираются по экспериментальным данным, как правило, относящимся к массивной фазе. Практическая значимость исследования фазовых превращений в наночастицах, в частности фазового перехода кристалл ↔ расплав, связана с необходимостью разработки теоретических основ получения нанокристаллов и возможного их практического применения в наноэлектронике. Исследование особенностей процесса плавления и кристаллизации нанокластеров позволяет прогнозировать интервал температур, оптимальный для нанокристаллических рабочих элементов. 
В данной работе для исследования процесса коалесценции нанокластеров металлов, взаимодействие в которых описывается многочастичным потенциалом Гупта [4], был применен метод Монте-Карло. Для атомов золота параметры потенциала Гупта взяты из работы [4]. Фазовый переход первого рода обнаруживается по скачку (излому) на калорической кривой, т.е. зависимости потенциальной части удельной (в расчете на один атом) внутренней энергии 
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 системы наночастица – пар.
В данной работе были исследованы системы с различной формой наночастиц: сфера – сфера, сфера – конус, сфера – плоскость, конус – плоскость. Для всех исследованных нами систем были рассчитаны зависимости потенциальной части удельной внутренней энергии, а также средние значения первого координационного числа. Для системы сфера – сфера (рис. 1) ориентация решетки 
[image: image2.wmf](

)

010

 была выбрана для увеличения площади контакта между наночастицами. Во всех других системах решетка имела ориентацию 
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. Анализ показывает, что в случае, когда нанокластеры в начальной конфигурации соприкасаются, формирование манжеты при коалесценции начинается сразу, о чем свидетельствует падение (по абсолютной величине) и в дальнейшем, при некоторой температуре, наблюдается фазовый переход кристалл – жидкость, при этом если первоначальное расстояние между нанокластерами составляет 1,2 нм, то коалесценция не происходит, а наблюдается только фазовый переход кристалл – жидкость, положение которого определяется числом атомов в кластере с учетом размерной зависимости температуры плавления [5, 8-12]. Для расстояния между наночастицами 0,6 и 0,9 нм сначала наблюдается фазовый переход кристалл – жидкость, дальше происходит коалесценция наночастиц с формированием манжеты. В отличие от системы сфера – сфера, в системе сфера – конус коалесценция прекращается, уже начиная с расстояния 0,6 нм. Очевидно, что при расположении атомов в форме конуса появляется избыточная свободная энергия, связанная с линейным и поверхностным натяжением. Таким образом, форма конуса, является самой неустойчивой формой в процессе плавления, это объясняется тем, что атомы, находящиеся на вершине и в основании конуса, слабее связаны с наночастицей. После разрушения вершины и основания конуса наночастица формируется в цилиндр, затем образуется сфера [13]. В системе плоскость – конус процесс коалесценции во всех случаях происходит после фазового перехода кристалл – жидкость. Особенностью этого случая является наночастица золота, имеющая форму плоскости и содержащая 1237 атомов. После плавления, она превращается в большую сферу, и тем самым сокращает расстояние до второй наночастицы, поэтому коалесценция происходила и при расстоянии 0,9 нм. Случай с системой сфера – плоскость имеет схожие черты со случаем плоскость – конус, но в отличие от последнего в этой системе коалесценция происходила и при расстоянии между двумя наночастицами в 1,2 нм. До фазового перехода частицы спекались только, когда начальное расстояние составляло 0,0 нм. По-видимому, такие результаты связаны с тем, что в зону контакта входят те наночастицы, расстояние между которыми не превышает радиуса насыщения металлического потенциала (
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Å [14]). Благодаря своему короткодействующему характеру металлическое взаимодействие проявляется в зоне непосредственного контакта наночастиц и отвечает только за их слипание. Последнее означает, что вид металлического потенциала не влияет на особенности взаимного упорядочения наночастиц.
Анализируя данные для температур плавления и коалесценции систем с различным количеством частиц и расстояниями между ними, можно сделать вывод, что при начальных расстояниях между нанокластерами в диапазоне от 0,0-0,3 нм процесс коалесценции происходит до начала процесса плавления, что приводит к поверхностным дефектам. Это обуславливается перетеканием слабо связанных атомов с поверхности одной наночастицы на поверхность другой (поверхностная диффузия). В конфигурациях, когда ориентация решетки была отлична от 
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, этот процесс сопровождался вращением одной из наночастиц или системы в целом (рис. 1). В таких случаях образование манжеты происходит намного быстрее, при этом значительно увеличивается площадь контакта наночастиц и двухгранный угол. В то время как при начальных расстояниях, лежащих в диапазоне от 0,6 до 1,2 нм, процесс коалесценции частиц происходит уже после процесса плавления. Практически для всех исследованных нами систем, при начальном расстоянии между наночастицами 
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 нм коалесценции не происходит. 
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Рис. 1. Зависимость потенциальной части удельной внутренней энергии для двух наночастиц 
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, для различных значений первоначального расстояния между частицами. Мгновенные конфигурации системы показаны для расстояния 0,0 нм
Показано, что самой неустойчивой формой с точки зрения сохранения структуры при коалесценции является конус, а самой стабильной формой является форма сферы. Также, проведенный анализ результатов работы показал, что ориентация решетки и форма наночастиц влияют на процесс последующей коалесценции систем и прочность образуемой манжеты, что является очень важным фактором для создания наноконтактов. Характер коалесценции существенно отличающихся по размеру частиц показывает, что геометрические размеры манжеты (двухгранный угол, «эффективная длина») зависят от расстояния между наночастицами в начальной конфигурации. Кроме того, от расстояния между наночастицами в начальной конфигурации зависит температура, при которой формируется манжета, а также температура, при которой происходит полное спекание наночастиц. Очевидно, что на скорость протекания процесса коалесценции будет также влиять величина межфазного натяжения и соответствующий размерный эффект [16]. При этом следует помнить, что наличие межфазной границы является еще одним фактором, способствующим устойчивости такого рода наносистем в рамках подхода, описанного нами [17]. Необходимо также отметить, что в процессе плавления и коалесценции существенным образом меняется структура частицы с меньшим числом атомов, притом, что ядро более крупной частицы может оставаться достаточно упорядоченным вплоть до окончания процесса предплавления. При этом очевидным является тот факт, что восстановление структуры, в случае охлаждения, будет иметь иные закономерности, нежели те, которые наблюдаются при плавлении и последующей кристаллизации одиночных наночастиц [5, 10-13]. 
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