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ПЕРЕХОД В ИКОСАЭДРИЧЕСКИЕ ИЗОМЕРЫ ПРИ
ПРЕДПЛАВЛЕНИИ НАНОКЛАСТЕРОВ

ГЦК-МЕТАЛЛОВ:
МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ

МОДЕЛИРОВАНИЕ
СиспользованиемпрограммыLAMMPS, изотермическоймолекулярной динамикииметода погруженного
атома был изучен структурный переход кубооктаэдрических нанокластеров Ag, Al, Au, Cu, Ni, Pb, Pd
и Pt в икосаэдрические изомеры в ходе нагрева КО-нанокластеров с тремя различными скоростями
0,03, 0,15 и 0,30 К/пс.
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