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Методом молекулярной динамики проведено исследование деформации сжатия наночастиц никеля с

кристаллической и аморфной структурой. Показано, что с ростом скорости деформирования прочность

наночастиц увеличивается, а при повышении температуры уменьшается. При деформации монокристалли-

ческих наночастиц имеет место анизотропия механических свойств. В частности, прочность при сжатии

вдоль направлений [111] и [110] оказалась больше примерно на 30−40% прочности при сжатии вдоль

направления [112]. По мере уменьшения размера наночастиц, как монокристаллических, так и аморфных,

их прочность возрастала, а также повышалось значение деформации, при которой достигалось максимальное

напряжение. При этом значения прочности для аморфных частиц оказались в несколько раз ниже значений

для монокристаллических частиц. При сжатии аморфных наночастиц в большинстве случаев наблюдался

феномен уплотнения и частичной кристаллизации структуры вблизи мест приложения нагрузки.
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1. Введение

Металлическим наночастицам в последние десятиле-

тия уделяется большое внимание благодаря их уникаль-

ным физическим, химическим и оптическим свойствам,

обусловленным высокой долей свободной поверхности,

квантово-механическими и топологическими эффекта-

ми [1]. Наночастицы имеют высокие перспективы ис-

пользования в таких областях, как микроэлектроника,

оптоэлектроника и плазмоника [2,3], медицина и био-

логия [4,5], химический катализ, изготовление газовых

сенсоров [6,7]. Наряду с прочими уникальными свой-

ствами наночастиц многообещающими с практической

точки зрения являются также их механические свой-

ства, которые часто существенно лучше, чем свойства

соответствующих объемных материалов. Специальные

экспериментальные исследования, обычно проводимые с

использованием методов наноиндентирования [8,9], поз-
волили выявить ряд ключевых особенностей. Так, было

выяснено, что наночастицы могут быть намного проч-

нее объемных материалов. Прочность монокристалли-

ческих частиц может достигать гигантских значений —

вплоть до нескольких десятков GPa [10–20]. Например,
в экспериментальной работе [13], при сжатии путем

наноиндентирования монокристаллических наночастиц

никеля диаметром 210 nm был зафиксирована прочность

в 34GPa [13]. Уникальные механические свойства на-

ночастиц в настоящее время уже используются, напри-

мер, при разработке нанокомпозиционных материалов,

где металлические наночастицы выступают в качестве

наполнителя, для улучшения трибологических свойств

смазочных материалов [21–24].
В ряде работ, выполненных как с помощью прямых

экспериментов сжатия наночастиц, так и с помощью

соответствующего компьютерного моделирования, бы-

ло получено, что при уменьшении размера частиц их

прочность увеличивается [13,16–20]. В настоящее время

часть исследователей полагает, что этот эффект связан с

уменьшением доступного объема для работы источника

дислокаций при уменьшении размера монокристалли-

ческой частицы [25–28], то есть предполагается, что

влияние размера частицы на ее прочность является

особенностью кристаллических частиц. Однако данные

работ, в которых выполнялось моделирование сжатия

некристаллических частиц, разнятся: в одних размер

частицы в пределах погрешности почти не влиял на

прочность [29,30], в других это все же имело ме-

сто [31]. В [31] авторы предположили, что наблюдение

увеличения прочности малых некристаллических частиц

возможно из-за образования более плотной структуры в

местах сжатия.

Другим интересным наблюдением, касающимся де-

формации наночастиц, является увеличение вязкости

разрушения при уменьшении размера наночастиц [32].
С помощью высокоразрешающей просвечивающей элек-

тронной микроскопии было обнаружено, что серебряные

наночастицы размером менее 10 nm могут деформи-

роваться аналогично жидким каплям при комнатной
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температуре [33]. В работе [13] при наноиндентировании

частиц никеля максимальное напряжение сжатия дости-

галось при деформации 10−20%. В работах [34–36]
было показано, что достаточно маленькие частицы, из-

готовленные из хрупких материалов, таких как кремний

или оксид магния, также могут быть деформированы

пластически.

Доступные экспериментальные результаты по меха-

ническим свойствам наночастиц были в основном по-

лучены путем сжатия и индентирования, что является

единственным простым режимом нагрузки, примени-

мым к наночастицам. Компьютерное моделирование на

атомном уровне в этом случае является эффектив-

ным дополнением. Целью настоящей работы является

сравнение механических свойств круглых наночастиц

никеля с монокристаллической и аморфной структу-

рой при деформации сжатия с помощью молекулярно-

динамического моделирования. Наночастицы с аморф-

ной структурой в настоящее время представляют боль-

шой интерес [37–39]. Атомы в аморфных частицах нахо-

дятся в неравновесном состоянии и имеют более высо-

кую энергию Гиббса по сравнению с атомами в кристал-

ле, обладают уникальной электронной структурой, что

делает их перспективными в области катализа, биомеди-

цины, оптики и электроники [40–42]. Главное внимание в
настоящей работе уделено изучению влияния структуры

(кристаллической или аморфной) и размера наноча-

стиц на их прочность и вязкость разрушения. Помимо

этого, в работе рассматривается влияние ориентации

сжатия, температуры и скорости деформирования на

механические свойства частиц. Рассматриваются также

особенности протекания деформации в случае монокри-

сталлических и аморфных наночастиц. Выбор частиц

никеля в качестве примера обусловлен их широким

практическим применением. Никель обладает высокой

коррозионной стойкостью, повышенной пластичностью

и ковкостью, является хорошим катализатором. Кроме

того, для монокристаллических наночастиц никеля име-

ются данные экспериментальных исследований прочно-

сти [13], а также результаты моделирования другими

авторами [20,43].

2. Описание модели

Взаимодействия атомов никеля друг с другом в

молекулярно-динамической модели описывались с помо-

щью потенциала метода погруженного атома (embedded

atom method, EAM) из [44], который был создан с уче-

том экспериментальных данных и результатов расчетов

ab initio различных свойств никеля. Данный потенциал

хорошо зарекомендовал себя при проведении различ-

ных молекулярно-динамических исследований и прошел

успешную апробацию по широкому спектру механиче-

ских и структурно-энергетических свойств, включая про-

цессы пластической деформации, структурно-фазовых

превращений, самодиффузии [44–49]. Он использовался

нами ранее при исследовании плавления и кристаллиза-

ции наночастиц никеля [48,49].
Круглая металлическая частица в модели на пер-

вом этапе создавалась путем вырезания шара соответ-

ствующего размера из идеального кристалла никеля.

Рассматривались частицы диаметром от 1.5 до 20 nm.

Вокруг частицы имитировалось свободное пространство.

Т. е. использовался канонический NPT-ансамбль (число
атомов N, давление P и температура T остаются посто-

янными в течение моделирования). Для контролирова-

ния постоянства температуры использовался термостат

Нозе−Гувера. Шаг интегрирования по времени в методе

молекулярной динамики был равен 2 fs.

Известно, что для сравнительно малых наночастиц,

содержащих менее 1000−1500 атомов (диаметром ме-

нее примерно 2.7−3.2 nm для никеля) гранецентриро-

ванная кубическая (ГЦК) структура не является энер-

гетически наиболее выгодной, конкурируя, например,

с икосаэдрической и декаэдрической структурами, осо-

бенно в случае произвольного (не
”
оптимального“ с

точки зрения энергии атомов в частице) вырезания шара

из изначального ГЦК-кристалла [50,51]. В настоящей

работе при изучении деформации монокристаллических

наночастиц, исходная структура всех частиц была ГЦК.

После создания исходной кристаллической круглой

частицы проводилась структурная релаксация при по-

стоянной температуре 500K в течение 20 ps, в ходе ко-

торой устанавливалось равновесное состояние атомной

структуры для заданной температуры. После релаксации

частицы охлаждались до минимально возможной темпе-

ратуры, близкой к 0K.

Частицы с аморфной структурой создавалась путем

сверхбыстрого (со скоростью порядка 1016 K/s) охлажде-
ния частиц, расплавленных при нагревании до темпера-

туры, значительно превышающей температуру плавле-

ния (как правило, 2000−2500K). При охлаждении ме-

талла с такой скоростью гомогенная кристаллизация не

успевает произойти, и образуется аморфная структура,

характерная для переохлажденной жидкости [52]. После

этапа сверхбыстрого охлаждения проводилась структур-

ная релаксация при температуре 200K в течение 50 ps, в

результате которой происходила перестройка структуры

и образовывалась метастабильная структура, устойчивая

к структурной трансформации вплоть до температуры

расстеклования. Качество аморфной структуры проверя-

лось с помощью диаграмм радиального распределения

атомов и по средней энергии атомов в наночастице.

На рис. 1 изображены графики функций радиально-

го распределения для кристаллической и аморфной

наночастицы никеля. Одним из признаков аморфного

состояния является отсутствие пика на распределениях

в районе второй координационной сферы ГЦК-решетки.

После релаксации частицы охлаждались до минимально

возможной температуры, близкой к 0K.

Сжатие наночастицы осуществлялось в модели путем

движения виртуальных плоскостей по две стороны от ча-

стицы с постоянной скоростью (рис. 2). Взаимодействие
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Рис. 1. Функции радиального распределения атомов для

кристаллической (c) и аморфной (a) наночастицы никеля при

температуре 200K.

Рис. 2. Схема моделирования сжатия наночастицы никеля.

атомов с виртуальными границами задавалось как абсо-

лютно упругое. Такой метод использовался в большин-

стве работ, посвященных молекулярно-динамическому

моделированию сжатия наночастиц. Скорость движения

плоских границ при этом обычно задается в пределах

от 10 до 50m/s [14,15,18,19], а начальная температура,

как правило, задается как можно ниже — вблизи 0K. Од-

нако известно, что температура, а также скорость дефор-

мирования, особенно в области относительно больших

значений, влияют на механические характеристики [53],
поэтому в настоящей работе мы дополнительно провели

исследование влияния скорости сжатия на них.

Напряжение при сжатии определялось как отношение

суммарной силы, действующей на виртуальные плоские

границы со стороны атомов, к суммарной площади пятна

контакта. Площадь пятна контакта вычислялась как

количество атомов у границы, умноженное на среднюю

площадь, приходящуюся на один атом.

3. Результаты и обсуждение

На рис. 3 приведены примеры зависимостей напря-

жение-деформация при сжатии монокристаллических

частиц никеля диаметром 10 nm со скоростью 10m/s

в направлениях [111], [110] и [112] (это три взаимно

перпендикулярные оси) при начальной температуре 0K.

К особенностям данных зависимостей можно отнести

наличие нескольких локальных пиков, связанных с под-

стройкой структуры в области пятна контакта, где

происходит приложение нагрузки. Из-за этого также

зачастую упругая область оказывается невыраженной —

обычно наблюдается несколько локальных пиков до

максимального напряжения, которое в некоторых ра-

ботах определяют как твердость наночастицы [14–19].
Максимальные значения напряжения достигают очень

больших значений, для направлений [111] и [110] в

данном случае более 18GPa. Также можно отметить

сравнительно вязкий, нехрупкий характер деформации

частиц: максимальные значения напряжения наблюдают-

ся при очень больших значениях деформации в несколь-

ко процентов, а для направления [112] почти 12%.

Для монокристаллических наночастиц, как и следова-

ло ожидать, направление сжатия влияет на механические

характеристики: при сжатии вдоль направлений [111]
(перпендикулярно наиболее плотноупакованным плос-

костям) и [110] (вдоль наиболее плотноупакованного

направления) максимальное напряжение было всегда

заметно больше напряжения, достигаемого при сжатии

вдоль [112]. Следует сказать, что качественно аналогич-

ный результат был также получен в [14] при исследова-

нии сжатия монокристаллических частиц меди (которая,
как и никель, тоже имеет ГЦК решетку). Отличие

прочности при сжатии в указанных направлениях объ-

ясняется отличием т. н. приведенного сдвигового напря-

жения, определяемого как напряжение, провоцирующее
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Рис. 3. Зависимости напряжение-деформация при сжатии

монокристаллических частиц никеля диаметром 10 nm со

скоростью 10m/s в направлениях [111], [110] и [112] при

начальной температуре 0K.

Физика твердого тела, 2025, том 67, вып. 8



1398 Г.М. Полетаев, В.В. Коваленко

T, K
0 250 500 750 1000 1250

4

8

12

16

20

0
1500

[111]

[110]

[112]

, m/s

0 100 200 300 400

5

10

15

20

25

35

0
500

[111]

[110]

[112]
30

a b

σ
, 
G

P
a

m
a
x

σ
, 
G

P
a

m
a
x

Рис. 4. Зависимости прочности монокристаллической наночастицы диаметром 10 nm: a) от скорости сжатия (при начальной

температуре 0K); b) от температуры (при скорости сжатия 10m/s).

сдвиг в направлении распространения дислокаций в ГЦК

кристалле, т. е. в направлении типа 〈110〉 в плоскости

скольжения типа {111}.

Влиянию скорости деформирования и температуры на

механические характеристики часто уделяется недоста-

точное внимание при молекулярно-динамическом моде-

лировании сжатия наночастиц. Мы провели дополни-

тельные исследования этого влияния на примере моно-

кристаллических наночастиц никеля диаметром 10 nm

при сжатии вдоль трех направлений — [111], [110]
и [112]. На рис. 4, a изображены зависимости прочности

частицы σmax от скорости сжатия. Скорость варьирова-

лась от 2 до 500m/s. Максимальное значение скорости,

которые мы рассмотрели, всего на порядок меньше

скорости звука в никеле. Как можно видеть, увеличение

скорости деформирования приводит к увеличению мак-

симального напряжения частицы, которое может быть

достигнуто при сжатии. Это является известной и экс-

периментально наблюдаемой закономерностью, которая

объясняется конечной скоростью распространения упру-

гих волн и дислокаций [53]. Для скорости деформации

менее примерно 10m/s ее влияние на величину σmax

снижалось и было не столь явным.

Температура также в значительной степени влияет на

механические характеристики: как известно, с ростом

температуры модули упругости уменьшаются, а пласти-

ческая деформация и образование дислокаций происхо-

дят при меньших значениях деформации [53]. Это же ка-

сается и деформации наночастиц. На рис. 4, b приведены

зависимости прочности монокристаллической частицы

диаметром 10 nm от температуры. Видно, что с ростом

температуры прочность наночастицы падает.

При сравнении зависимостей на рис. 4, a и b можно

заметить интересную особенность: при скорости дефор-

мации менее примерно 100m/s прочность при сжатии

вдоль [111] обычно немного выше, чем при сжатии

вдоль [110], но при скоростях выше 100m/s, наоборот,

прочность при сжатии вдоль [110] становится выше, чем

для [111]. При этом с ростом скорости деформации

разница между значениями прочности для направле-

ний [110] и [111] увеличивается. По-видимому, при таких

высоких скоростях, которые всего на порядок меньше

скорости звука, это связано с анизотропией распро-

странения упругих волн в кристалле. Все дальнейшие

исследования сжатия наночастиц были выполнены при

скорости деформирования 10m/s и начальной темпера-

туре 0K.

На рис. 5, a изображены зависимости прочности

σmax от размера монокристаллической наночастицы.

В первую очередь следует отметить, что по мере умень-

шения размера частицы, действительно, наблюдается

тенденция к росту прочности, о чем уже докладывалось

в других исследованиях. Помимо размеров, которые

обычно рассматриваются при моделировании сжатия

наночастиц (порядка десятков nm), мы рассмотрели

сравнительно малые частицы, диаметром вплоть до

1.5 nm, в которых развитие пластических сдвигов про-

текает иначе, чем в больших частицах — в них, как

правило, практически нельзя застать дислокацию внутри

частицы. Однако и для таких малых частиц, как видно

на рис. 5, a, тенденция роста прочности с уменьшением

размера сохраняется.

При диаметре частицы менее примерно 8 nm на

рис. 5, a наблюдается заметно больший разброс зна-

чений прочности по сравнению с частицами большего

размера. В первую очередь это обусловлено погреш-

ностями вычисления напряжения в модели, которые

увеличивались при уменьшении размера частиц из-за

погрешности определения как площади пятна контакта,

так и из-за роста влияния на погрешность в этом случае

формы частицы и рельефа ее поверхности. Небольшие

отклонения формы частицы от шарообразной или на-

личие атомных ступенек на поверхности приводили к

заметным отклонениям получаемых значений.
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Рис. 5. Зависимости a) максимального напряжения и b) соответствующей деформации от размера монокристаллической

наночастицы.

Как уже говорилось выше, исследования были про-

ведены для круглых монокристаллических наночастиц,

полученных в модели в результате вырезания шара из

изначального ГЦК-кристалла. Однако, согласно [50,51],
оптимальными частицами с точки зрения энергии при

низких температурах являются либо икосаэдры при

малых размерах, либо усеченные ГЦК-октаэдры при

сравнительно больших размерах. Для таких идеальных

частиц следует ожидать рекордных значений прочности,

как, например, в работах [13,20], где для подобных

идеальных монокристаллических частиц никеля были

получены значения прочности примерно в полтора раза

выше полученных в нашей работе. Например, в [13]
при наноидентировании монокристаллических частиц

никеля, имеющих форму усеченного октаэдра, были

получены значения прочности от 10GPa для частиц

размером 880 nm до 34GPa для частиц размером 210 nm.

В работе [20], выполненной с помощью моделирования

методом молекулярной динамики, прочность наночастиц

никеля в форме усеченного октаэдра варьировалась от

20GPa для частиц диаметром 20 nm до 35GPa для

частиц диаметром 5 nm. Вместе с тем, в работе [43]
при молекулярно-динамическом моделировании сжатия

наночастицы никеля диаметром 10 nm, имеющей форму

шара, прочность была уже гораздо ниже — 13.5GPa.

На рис. 5, b изображены зависимости значений де-

формации, при которых достигается максимальное на-

пряжение εmax, от размера частиц. По мере уменьше-

ния размера частицы значения εmax возрастают, что

согласуется с результатами работ других авторов [32–
36]. В частности, в экспериментальной работе [13]
для монокристаллических частиц никеля максимальное

напряжение достигалось при деформации 10−20%, а

в работе [43], выполненной с помощью молекулярно-

динамического моделирования, для наночастиц никеля

диаметром 10 nm максимальное напряжение достигалось

при сжатии 5−15%.

Как можно видеть на рис. 5, b, более сильный рост

величины εmax наблюдается при размерах частиц менее

примерно 8 nm. Для величины εmax при сжатии моно-

кристаллической частицы, как и для прочности, также

наблюдается анизотропия: наибольшие значения величи-

ны εmax были получены при сжатии частиц вдоль направ-

ления [112], наименьшие — для направления [111].
На рис. 6 приведены изображения, иллюстрирую-

щие основные этапы деформирования наночастиц при

сжатии. На первом этапе происходило формирование

плоских пятен контакта — областей приложения на-

грузки. Структура
”
сминалась“ до некоторого значения

площади контакта, далее следовал интервал упругой

деформации, после которого, обычно резко, вместе с

падением напряжения (рис. 3), вновь происходили уве-

личение площади контакта и временная ее фиксация с

последующим новым интервалом упругой деформации.

Следующим этапом, который наступал, как правило, пе-

ред достижением максимального значения напряжения,

был кооперативный поворот всей структуры частицы,

иногда на довольно существенный угол. В примере,

изображенном на рис. 6, b, структура частицы диаметром

10 nm повернулась вокруг оси типа [112] на угол око-

ло 13◦ . Примечательно, что по мере уменьшения разме-

ра частицы доля этого этапа, этапа поворота, возрастала,

как и угол, на который поворачивалась структура кри-

сталла. После этапа поворота следовал этап образования

и распространения дислокаций, которые, как правило,

формировались от пятен контакта, то есть от мест

приложения нагрузки (рис. 6, c). На рис. 6, c показан

момент образования двух комплексов из двух частичных

дислокаций с дефектом упаковки между ними. Причем

на изображенном примере одни частичные дислокации

из этих двух пар уже почти достигли поверхности

частицы, а две другие еще находятся вблизи пятен кон-

такта. При дальнейшем сжатии последуют отрыв этих

частичных дислокаций и их выход на поверхность вслед
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Рис. 7. Зависимости a) максимального напряжения и b) соответствующей деформации от размера аморфной наночастицы.

за первыми. Формирование дислокаций при сжатии

наночастиц изучалось, например, в работах [14,15,19].
При изучении деформации наночастиц с аморфной

структурой для них также были построены зависи-

мости максимального напряжения и соответствующей

деформации от размера частиц, которые приведены на

рис. 7. Для каждой аморфной частицы сжатие про-

водилось вдоль двух разных взаимно перпендикуляр-

ных направлений. Как видно на рис. 7, a, несмотря

на предположения авторов работ [25–28], что влияние

размера является особенностью только кристаллических

частиц, нами было получено, что размер влияет на

прочность частиц и с аморфной структурой: по мере

уменьшения размера аморфных частиц, как видно на

рис. 7, a, прочность частиц увеличивалась. Причем это

влияние сильнее проявлялось для относительно малень-

ких частиц, диаметром менее примерно 8 nm. Прочность

аморфных частиц оказалась, что вполне ожидаемо, в

несколько раз ниже прочности монокристаллических ча-

стиц. Только для сравнительно малых частиц, диаметром

менее примерно 3 nm, она оказалась странно высокой,

нехарактерной для
”
переохлажденной жидкости“.

На рис. 7, b изображена зависимость значений дефор-

мации, соответствующей максимальному напряжению,

от размера аморфной частицы. Здесь вновь хорошо про-

слеживается влияние размера частицы: как и в случае

кристаллической наночастицы, по мере уменьшения ее

диаметра величина εmax увеличивается. Интересно, что

значения εmax оказались даже ниже, чем в среднем для

монокристаллических частиц (рис. 5, b).
Одной из возможных причин влияния размера ча-

стицы на ее прочность в случае аморфной структуры

может служить предложенное еще авторами работы [31]
вероятное уплотнение структуры и, соответственно, ее

упрочнение вблизи пятен контакта, мест, где происходит

наиболее интенсивное сжатие. При изучении изменения

структуры аморфных частиц во время сжатия нами

в большинстве случаев, действительно, был замечен

интересный феномен: на некотором этапе, обычно при

деформации более 8−10%, вблизи пятен контакта про-
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Рис. 8. Частичная кристаллизация вблизи мест приложения нагрузки при сжатии аморфных наночастиц. Показаны сечения частиц

диаметром: a) 10 nm (деформация 12.13%); b) 12 nm (деформация 11.90%).

исходила частичная кристаллизация — вблизи мест

приложения максимальной нагрузки формировалась кри-

сталлическая структура. При этом наиболее плотноупа-

кованные атомные плоскости типа (111) ориентирова-

лись, как правило, параллельно плоскости пятна. На

рис. 8 изображены примеры подобной частичной кри-

сталлизации вблизи
”
пятачков“ для частиц диаметром 10

и 12 nm.

Уплотнение структуры и формирование кристалли-

ческой фазы вблизи пятен контакта может оказывать

влияние на повышение прочности аморфных наночастиц.

Однако влияние размера частицы на долю кристалличе-

ской фазы в начале ее формирования и скорость ее роста

в течение сжатия частицы оказалось неоднозначным,

особенно для сравнительно малых частиц. Было заме-

чено, что по мере уменьшения размера частицы веро-

ятность образования кристаллической фазы снижалась,

что, видимо, объясняется тем, что при малом размере

частицы ее радиус становится близким к критическому

радиусу зародыша кристаллической фазы (т. е. радиусу
растущей кристаллической фазы, при котором она ста-

новится стабильной). Вместе с тем, малые аморфные

частицы, как правило, показывали аномально высокую

прочность (рис. 8, a). Также следует отметить, что в тех

случаях, когда кристаллизация малых аморфных частиц

все же происходила, их конечная структура, как правило,

содержала меньше структурных дефектов по сравнению

со структурой больших частиц после их кристаллизации,

как это имело место, например, при исследовании нами

кристаллизации наночастиц при охлаждении от расплав-

ленного состояния в [49].
Таким образом, выясняется сложность и многофак-

торность влияния размера частицы на ее механические

свойства. Для кристаллических частиц важным является

объем, необходимый для образования и развития дис-

локаций, для аморфных — уплотнение и упрочнение,

зачастую в сочетании с частичной кристаллизацией,

структуры вблизи мест приложения нагрузки. Кроме

этого, интересным и важным в данном случае вопросом

является изучение факторов, влияющих на площадь

самого пятна контакта, с учетом того, что эта площадь

определяет значение вычисляемого напряжения.

4. Заключение

С помощью метода молекулярной динамики проведе-

но исследование деформации сжатия наночастиц никеля

с кристаллической и аморфной структурой. Изучено

влияние размера наночастиц на их прочность и на значе-

ние деформации, при которой достигается максимальное

напряжение. Кроме того, изучено влияние скорости

деформирования, температуры и ориентации сжатия

на механические характеристики монокристаллических

наночастиц. Сделаны следующие выводы.

1. С ростом скорости деформирования прочность на-

ночастиц увеличивается, а при повышении температу-

ры уменьшается. Например, при увеличении скорости

сжатия частиц диаметром 10 nm на 100m/s (в диапазоне

скоростей от 2 до 500m/s) прочность повышалась при-

мерно на 8−13% в зависимости от ориентации сжатия.

При увеличении температуры на 100K (в диапазоне от 0
до 1000K) прочность падала на 3−5%.

2. При деформации монокристаллических наночастиц

имеет место анизотропия механических свойств. В част-

ности, прочность при сжатии вдоль направлений [111]
и [110] была всегда заметно больше, примерно на

30−40%, прочности при сжатии вдоль [112].

3. Были выделены следующие этапы деформации мо-

нокристаллических наночастиц при сжатии: формиро-

Физика твердого тела, 2025, том 67, вып. 8



1402 Г.М. Полетаев, В.В. Коваленко

вание плоских
”
пятачков“ в местах контакта со сжи-

мающими поверхностями, кооперативный поворот всей

структуры частицы, образование вблизи
”
пятачков“ дис-

локаций и их распространение. По мере уменьшения

размера монокристаллической частицы увеличивалась

доля этапа поворота структуры.

4. По мере уменьшения размера наночастиц, как

монокристаллических, так и аморфных, их прочность

возрастала, а также повышалось значение деформации,

при которой достигалось максимальное напряжение.

При этом значения прочности для аморфных частиц

оказались в несколько раз ниже значений для монокри-

сталлических частиц.

5. При сжатии аморфных наночастиц в большинстве

случаев наблюдался феномен уплотнения и частичной

кристаллизации структуры вблизи мест приложения на-

грузки, который особенно явно проявлялся при достиже-

нии деформации, как правило, значений более 8−10%.

При дальнейшем сжатии частица обычно кристаллизо-

валась полностью с образованием нанокристаллической

структуры.
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ter Sci. 5, 2, 287 (1994).
https://doi.org/10.1007/BF01170713

[51] F. Baletto, R. Ferrando, A. Fortunelli, F. Montalenti, C. Mottet.

J. Chem. Phys. 116, 9, 3856 (2002).
https://doi.org/10.1063/1.1448484

[52] A. Tilocca. J. Chem. Phys. 139, 11, 114501 (2013).
https://doi.org/10.1063/1.4821150

[53] А.Д. Евстифеев, A.А. Груздков, Ю.В. Петров. ЖТФ 83, 7,

59 (2013). [A.D. Evstifeev, A.A. Gruzdkov, Y.V. Petrov. Tech.
Phys. 58, 7, 989 (2013).
https://doi.org/10.1134/S1063784213070086]

Редактор Е.В. Толстякова

Физика твердого тела, 2025, том 67, вып. 8


