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ХИМИЧЕСКАЯ И СТРУКТУРНАЯ СЕГРЕГАЦИЯ В
ТЕРНАРНЫХ МЕТАЛЛИЧЕСКИХ

НАНОЧАСТИЦАХ: АТОМИСТИЧЕСКОЕ И
ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ

Используя изотермическуюмолекулярнуюдинамику (МД) и два типа силовыхполей (метод встроенного
атома [1] и потенциал сильной связи [2]), было проведено моделирование равномерного нагрева
тернарных наночастиц Pt-Pd-Ni с последующим охлаждением (закалкой) нанокапель до конечной
температуры 300 К [3]. Затем была исследована взаимосвязьмежду спонтанной сегрегацией компонентов
в тернарныхнаночастицах Pt–Pd–Ni и стабильностьюнаноструктур типа ядро-оболочка Pd5000Ni5000@Pt5000,
Pt5000Ni5000@Pd5000 и Pt5000Pd5000@Ni5000 [4]. Сделан вывод о взаимосвязи между более высокой
стабильностьюнаноструктур PtNi@Pdи влияниемповерхностной сегрегации Pd в тернарныхнаночастицах
Pt-Pd-Ni. В свою очередь, выраженная поверхностная сегрегация Pd в нано-частицах Pt-Pd-Ni объясняется
тем, что именно этот компонент характе-ризуется наименьшим значением удельной поверхностной
энергии. Более совершенный термодинамическийподход к прогнозированию сегрегации в наночастицах
Pt-Pd-Ni был основанна решении уравнения Батлера. Кроме того, нашинедавние результатымолекулярно-
динамическогомоделирования касаются наносплава Pt-Pd-Cu. Объектомнашихмолеку-лярно-динамических
симуляций были выбраны наночастицы Pt1700Pd1700Cu5100, состоящие из 8500 атомов (радиусом
около 3 нм), ввидуих потенциального применения в качестве нанокатализатора. Для анали-за структурных
изменений в наночастицах в процессе нагрева и охла-ждения были найдены и проанализированы
температурные зависимости потенциального (когезионного) члена в удельной внутренней энергии
и радиусов инерции всех атомных подсистем (Pt, Pd и Cu). Локальная структура наночастиц была
исследована с помощьюпрограммыOvito [5]. Проведенныеисследования показали, что нагрев наночастиц
с изна-чально равномерным распределением компонентов приводит к поверх-ностной сегрегации
атомов Pd. Поверхностная сегрегация Pd также ха-рактерна для конечных конфигураций, соответствующих
затвердевшим нанокаплям. В свою очередь, атомы Pt наблюдались в первом (внешнем) атомном
монослое до плавления наночастиц, а также во втором и нижних монослоях на всех стадиях нагрева
и закалки. Мы наблюдали и описали не только химическую сегрегацию, то есть пространственное
разделение компонентов частиц, но и структурную сегрегацию, то есть разделение на области (зерна)
с определенной кристаллической структурой. Одиниз наиболее интересных результатов соответствует
образованиюмногод-войниковой структурыиикосаэдрическойморфологии в конечных конфи-гурациях
(температура 300 К), сформированных после закалки нанока-пель. Работа выполнена при поддержке
Министерства наукии высшего образования РоссийскойФедерации в рамках государственнойпрограм-
мы в области научно-исследовательской деятельности (проект № 0817-2026-0006). 1. Zhou X.W., John-
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