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Ïðîâåäåíî ìîäåëþâàííÿ òðüîõ çðàçêiâ áiìåòàëåâèõ íàíîäðîòiâ çi ñòðóêòó-
ðîþ ÿäðî-îáîëîíêà ïiä äi¹þ äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãóâàííÿ i ñòèñêàííÿ ìåòîäà-
ìè êëàñè÷íî¨ ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè. Ðîçðàõóíêè âçà¹ìîäi¨ ìiæ àòîìàìè â
äîñëiäæóâàíèõ çðàçêàõ áóëè âèêîíàíi ç âèêîðèñòàííÿì ìîäåëi çàíóðåíîãî
àòîìó. Äëÿ âèâ÷åííÿ ìåõàíi÷íèõ âëàñòèâîñòåé íàíîäðîòiâ áóëè çàñòîñîâà-
íi ÷èñëîâi ïðîöåäóðè äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãóâàííÿ òà ñòèñêàííÿ, ïiä ÷àñ ÿêèõ
îòðèìàíi êðèâi íàâàíòàæåííÿ. Ìåõàíi÷íi íàïðóæåííÿ â çðàçêàõ îá÷èñëåíi
çà äîïîìîãîþ òåîðåìè âiðiàëó. Áóëè ðîçðàõîâàíi ìîäóëi ïðóæíîñòi äëÿ âñiõ
äîñëiäæóâàíèõ íàíîäðîòiâ çà ðîçòÿãóâàííÿ òà ñòèñêàííÿ.

Êëþ÷îâi ñëîâà: ìîëåêóëÿðíà äèíàìiêà, íàíîäðiò, ÿäðî-îáîëîíêà, äåôîð-
ìàöiÿ

1. Âñòóï

Ñòiéêiñòü ìàòåðiàëó äî ìåõàíi÷íèõ ïîøêîäæåíü, ùî ìîæóòü áóòè ñïðè÷èíåíi ði-
çíèìè ÷èííèêàìè: çîâíiøíié âïëèâ, ìåõàíi÷íèé êîíòàêò äåòàëåé òà êîìïîíåíò ó ïåâ-
íîìó ìåõàíiçìi òîùî � ¹ âàæëèâèì ïàðàìåòðîì, ÿêèé äîöiëüíî âðàõîâóâàòè ïiä ÷àñ
ïðî¹êòóâàííÿ íîâiòíiõ ïðèñòðî¨â. Çàçíà÷åíà âëàñòèâiñòü ñòà¹ ùå áiëüø âèðiøàëüíîþ
ó âèïàäêó, êîëè éäåòüñÿ ïðî òàêi, ùî ïðî¹êòóþòüñÿ òà ñòâîðþþòüñÿ ç âèêîðèñòàííÿì
ñó÷àñíèõ íàíîòåõíîëîãié òà íàíîìàòåðiàëiâ, îñêiëüêè åêñïåðèìåíòàëüíå äîñëiäæåí-
íÿ ìåõàíi÷íèõ ïàðàìåòðiâ íàíîìàòåðiàëiâ ¹ íàäçâè÷àéíî ñêëàäíèì (äèâ. [1�3]), à
iíîäi i âçàãàëi íåìîæëèâèì, çàâäàííÿì, çâàæàþ÷è íà íàäçâè÷àéíî ìàëåíüêi ðîçìiðè
äîñëiäæóâàíèõ çðàçêiâ. Çîêðåìà, ìåòàëåâi íàíî÷àñòèíêè, çàçâè÷àé, õàðàêòåðèçóþ-
òüñÿ ôiçè÷íèìè ïàðàìåòðàìè, ùî âiäðiçíÿþòüñÿ âiä àíàëîãi÷íèõ çíà÷åíü, îäåðæàíèõ
äëÿ âiäïîâiäíèõ ìåòàëiâ [4].

Ó çàïðîïîíîâàíié ðîáîòi áóëè ðîçãëÿíóòi òàêi òèïè íàíîìàòåðiàëiâ, ÿê áiìåòàëåâi
íàíîäðîòè çi ñòðóêòóðîþ ÿäðî-îáîëîíêà (àíãë. Core@Shell) [5�9]. Ìåòàëåâi íàíîäðî-
òè ¹ ðîçïîâñþäæåíèìè íàíîìàòåðiàëàìè, ÿêi çàâäÿêè ñâî¨ì ïîêðàùåíèì, ïîðiâíþ-
þ÷è ç ìàêðîàíàëîãàìè, âëàñòèâîñòÿì, ìàþòü áàãàòî ïåðñïåêòèâíèõ çàñòîñóâàíü ó
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ïðèñòðîÿõ íàíîåëåêòðîíiêè. Îñòàííiìè äåñÿòèëiòòÿìè âîíè øèðîêî âèêîðèñòîâóþ-
òüñÿ ÿê ïðîâiäíèêè, ÿê ñòðóêòóðíi åëåìåíòè ó ëîãi÷íèõ ïðèñòðîÿõ, â áëîêàõ ïàì'ÿòi,
ÿê ñåíñîðè äëÿ äåòåêòóâàííÿ ëåòþ÷èõ áiîëîãi÷íèõ i õiìi÷íèõ òîêñèíiâ. Îêðiì öüîãî,
ïîêðàùåíi ìåõàíi÷íi âëàñòèâîñòi, çîêðåìà ìiöíiñòü òà ãíó÷êiñòü, ðîáëÿòü ìåòàëåâi
íàíîñòðóêòóðè ïåðñïåêòèâíèìè ìàòåðiàëàìè äëÿ ïiäñèëåííÿ êîìïîçèòíèõ ìàòåðià-
ëiâ [10�12].

Çàñòîñîâàíà â ðîáîòi ìåòîäèêà äà¹ çìîãó â ðàìêàõ ÷èñëîâîãî åêñïåðèìåíòó òà òå-
îðåòè÷íèõ ðîçðàõóíêiâ îäåðæàòè ðåçóëüòàòè, ÿêi, çàçâè÷àé, ïîòðåáóþòü ïðîâåäåííÿ
çíà÷íî¨ êiëüêîñòi ëàáîðàòîðíèõ âèïðîáóâàíü. Îäåðæàíi â ðîáîòi êðèâi íàâàíòàæåííÿ
òà ìåõàíi÷íi ïàðàìåòðè ìîæóòü áóòè âèêîðèñòàíi â ïîäàëüøèõ åêñïåðèìåíòàëüíèõ
òà òåîðåòè÷íèõ äîñëiäæåííÿõ ôiçè÷íèõ âëàñòèâîñòåé ìåòàëåâèõ íàíî÷àñòèíîê, à òà-
êîæ äëÿ ïðî¹êòóâàííÿ êîìïîíåíòiâ ïðèñòðî¨â íàíîåëåêòðîíiêè, ÿêi â ïðîöåñi ðîáîòè
çàçíàþòü ìåõàíi÷íîãî âïëèâó (ìåìáðàíè, ïðèâîäè ðóõó òîùî).

2. Êîìï'þòåðíà ìîäåëü ìiæàòîìíî¨ âçà¹ìîäi¨ â

çðàçêàõ áiìåòàëåâèõ íàíîäðîòiâ çi ñòðóêòóðîþ

ÿäðî-îáîëîíêà

Ïiä ÷àñ ìîäåëþâàííÿ ïðîöåñiâ äåôîðìàöi¨ ìåòàëåâèõ íàíîäðîòiâ âçà¹ìîäiÿ ìiæ
àòîìàìè áóëà îïèñàíà ïîòåíöiàëîì ìiæàòîìíî¨ âçà¹ìîäi¨, ùî âiäïîâiäà¹ ìåòîäó çà-
íóðåíîãî àòîìà (àíãë. EAM (Embedded atom method)) [13, 14]. Ïiäõiä EAM ÷àñòî
âèêîðèñòîâó¹òüñÿ äëÿ ìîäåëþâàííÿ ìåòàëåâèõ íàíî÷àñòèíîê ðiçíîãî õiìi÷íîãî ñêëà-
äó ìåòîäàìè êëàñè÷íî¨ ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè i, ÿê âiäîìî, ðåàëiñòè÷íî âiäòâîðþ¹
îñíîâíi ñòðóêòóðíi òà ôiçè÷íi âëàñòèâîñòi ìåòàëiâ i ñïëàâiâ.

Ó ìåæàõ çàçíà÷åíîãî ïîòåíöiàëó ïîâíà ïîòåíöiàëüíà åíåðãiÿ êðèñòàëó ìîæå áóòè
ïðåäñòàâëåíà ó âèãëÿäi ñóìè äâîõ äîäàíêiâ, ïåðøèé iç ÿêèõ îïèñó¹ ïàðíó âçà¹ìîäiþ,
à äðóãèé � âçà¹ìîäiþ ÷åðåç åëåêòðîííó ãóñòèíó:

U =
1

2

∑
i,j,i 6=j

ϕ(rij) +
∑
i

F (ρi), (1)

äå ϕ(rij) � åíåðãiÿ ïàðíî¨ âçà¹ìîäi¨ ìiæ àòîìàìè i i j íà âiäñòàíi rij; F(ρi) � åíåðãiÿ
çàíóðåííÿ, òîáòî åíåðãiÿ, íåîáõiäíà äëÿ ðîçìiùåííÿ àòîìà i â äiëÿíöi ïðîñòîðó ç
åëåêòðîííî¨ ãóñòèíîþ ρi.

Êîæíèé äîäàíîê ðiâíÿííÿ (1) ìà¹ àíàëiòè÷íèé âèðàç, ïiäiáðàíèé àïðîêñèìàöi¹þ
äàíèõ, ùî áóëè ðîçðàõîâàíi êâàíòîâî-ìåõàíi÷íèìè ìåòîäàìè [13]. Âiäïîâiäíî äî çà-
çíà÷åíî¨ àïðîêñèìàöi¨ ïàðíó åíåðãiþ âçà¹ìîäi¨ ìiæ ïàðîþ àòîìiâ ìîæíà ïðåäñòàâèòè
ó âèãëÿäi:

ϕ(r) =
A · exp

[
−α

(
r
re

− 1
)]

1 +
(
r
re

− κ
)20 −

B · exp
[
−β
(
r
re

− 1
)]

1 +
(
r
re

− λ
)20 , (2)

äå re � ðiâíîâàæíà âiäñòàíü ìiæ ïàðîþ àòîìiâ çàäàíîãî òèïó; A, B, α, β, κ, λ �
÷èñëîâi êîåôiöi¹íòè.
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Äëÿ ðîçðàõóíêó åíåðãi¨ çàíóðåííÿ çàëåæíî âiä åëåêòðîííî¨ ãóñòèíè F(ρi) ïîòði-
áíî âèêîíàòè òàêi êðîêè. Ñïî÷àòêó íåîáõiäíî ðîçðàõóâàòè åëåêòðîííó ãóñòèíó ρi:

ρi =
∑
i,j 6=i

f(rij), (3)

äå f(rij) � ôóíêöiÿ, ùî çàäà¹ ëîêàëüíó åëåêòðîííó ãóñòèíó ïîáëèçó àòîìà i, ÿêó
îá÷èñëþþòü çà ôîðìóëîþ:

f(r) =
fe · exp

[
−β
(
r
re

− 1
)]

1 +
(
r
re

− λ
)20 . (4)

Âèðàç (4) ìà¹ àíàëîãi÷íó ôîðìó, ùî i äðóãèé äîäàíîê ó ôîðìóëi (2), ç òàêèìè
ñàìèìè çíà÷åííÿìè êîåôiöi¹íòiâ β i λ. Äàëi, åëåêòðîííà ãóñòèíà F (ρi) îá÷èñëþ¹òüñÿ
çà îäíèì iç òðüîõ, íàâåäåíèì íèæ÷å âèðàçiâ, çàëåæíî âiä çíà÷åííÿ ρi:

F (ρ) =

3∑
i=0

Fni

(
ρ

ρn
− 1

)i
, ρ < ρn, ρn = 0, 85ρe, (5)

F (ρ) =

3∑
i=0

Fi

(
ρ

ρe
− 1

)i
, ρn ≤ ρ < ρ0, ρ0 = 1, 15ρe, (6)

F (ρ) = Fe

[
1− ln

(
ρ

ρe

)η]
·
(
ρ

ρe

)η
, ρ0 ≤ ρ. (7)

Âèçíà÷åííÿ ôóíêöi¨ åëåêòðîííî¨ ãóñòèíè F(ρi) ó òàêèé ñïîñiá çàáåçïå÷ó¹ áiëüø
òî÷íå âiäòâîðåííÿ ôiçè÷íèõ i ñòðóêòóðíèõ âëàñòèâîñòåé ìàòåðiàëó â óñüîìó äiàïà-
çîíi çíà÷åíü ρi.

Ñèëè âçà¹ìîäi¨ ìiæ àòîìàìè ðiçíèõ ìåòàëiâ ìîæóòü áóòè îá÷èñëåíi çà äîïîìîãîþ
ìîäåëi EAM äëÿ ñïëàâiâ [13]. Âiäïîâiäíî äî îñòàííüî¨ ïàðíà åíåðãiÿ âçà¹ìîäi¨ ϕab(rij)
ìiæ àòîìàìè äâîõ òèïiâ a i b ìîæå áóòè ðîçðàõîâàíà ÿê:

ϕab (r) =
1

2

(
f b(r)

fa(r)
ϕaa(r) +

fa(r)

f b(r)
ϕbb(r)

)
. (8)

Àíàëiòè÷íà ôîðìà íåîáõiäíèõ äëÿ ìîäåëþâàííÿ ôóíêöié òà ÷èñëîâi çíà÷åííÿ
êîåôiöi¹íòiâ, ùî âõîäÿòü äî ðiâíÿíü (1)�(8), äëÿ ðiçíèõ ìåòàëiâ ïîäàíi â ëiòåðàòó-
ði [13,14].

Ó ïðåäñòàâëåíi ðîáîòi áóëè äîñëiäæåíi çðàçêè Ag@Pd, Pd@Ag i Pd@Pt áiìåòà-
ëåâèõ íàíîäðîòiâ çi ñòðóêòóðîþ ÿäðî-îáîëîíêà ïiä ÷àñ äåôîðìàöi¨. Áóëè ðîçãëÿíóòi
âèïàäêè äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãóâàííÿ òà ñòèñêàííÿ ç ðîçðàõóíêîì ìåõàíi÷íèõ íàïðó-
æåíü i ïîáóäîâîþ âiäïîâiäíèõ êðèâèõ íàâàíòàæåííÿ. Çà öèìè çàëåæíîñòÿìè îá÷è-
ñëþâàëè ìîäóëü ïðóæíîñòi äëÿ êîæíîãî çðàçêà. Òàê ñàìî ïiä ÷àñ ìîäåëþâàííÿ áóëè
îäåðæàíi ïîòî÷íi àòîìiñòè÷íi êîíôiãóðàöi¨ çðàçêiâ ó ïðîöåñi äåôîðìàöi¨.

Âèáið õiìi÷íîãî ñêëàäó çðàçêiâ çóìîâëåíèé òèì, ùî ñðiáëî, ïàëàäié i ïëàòèíà
äîáðå ïî¹äíóþòüñÿ â ðiçíèõ ñïîëóêàõ, îñêiëüêè ìàþòü ãðàíåöåíòðîâàíi êóái÷íi êðè-
ñòàëi÷íi ãðàòêè çi ñòàëèìè aAg = 0, 4086 íì, aPd = 0, 3890 íì òà aPt = 0, 3920 íì
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âiäïîâiäíî. Êðiì òîãî, ðiçíi âèäè íàíîñòðóêòóð iç âèêîðèñòàííÿì ñðiáëà òà ïàëàäiþ
øèðîêî çàñòîñîâóþòüñÿ â íàíîåëåêòðîíiöi òà ìîæóòü áóòè îòðèìàíi ðiçíèìè ìåòî-
äàìè [15�18].

Ìîäåëþâàííÿ âiäáóâàëîñÿ äëÿ çðàçêiâ áiìåòàëåâèõ íàíîäðîòiâ Ag@Pd, Pd@Ag i
Pd@Pt, ùî ìàëè ôîðìó ïðÿìîêóòíîãî ïàðàëåëåïiïåäà äîâæèíîþ 240 íì, 241 íì i
236 íì, âiäïîâiäíî. Äëÿ ñòâîðåííÿ ïî÷àòêîâî¨ êîíôiãóðàöi¨ êîæíîãî çi çðàçêiâ àòîìè
ìåòàëiâ ÿäðà òà îáîëîíêè ðîçìiùóâàëè ó âóçëàõ âiäïîâiäíî¨ iäåàëüíî¨ êðèñòàëi÷íî¨
 ðàòêè, ç ïåâíèì çíà÷åííÿì ñòàëî¨  ðàòêè, òàê, ùîá óòâîðåíèé áiìåòàëåâèé íàíî-
äðiò ìàâ ôîðìó ïàðàëåëåïiïåäà òà ñòðóêòóðó ÿäðî-îáîëîíêà. Ïiñëÿ ÷îãî ïðîâîäèëè
âèòðèìêó çðàçêiâ ïðîòÿãîì 104 iòåðàöié áåç çàñòîñóâàííÿ ïðîöåäóðè äåôîðìàöi¨. Çà
öåé ÷àñ àòîìè â äiëÿíöi êîíòàêòó çàéìàëè ðiâíîâàæíó êîíôiãóðàöiþ âiäïîâiäíî äî
ïîòåíöiàëó ìiæàòîìíî¨ âçà¹ìîäi¨. Çàãàëüíèé âèä ïî÷àòêîâèõ àòîìiñòè÷íèõ êîíôiãó-
ðàöié äîñëiäæóâàíèõ íàíîäðîòiâ ïîêàçàíèé íà ðèñ. 1.

Ðèñ. 1: Ïî÷àòêîâà àòîìiñòè÷íà êîíôiãóðàöiÿ íàíîäðîòiâ Ag@Pd, Pd@Ag i Pd@Pt çëiâà
íàïðàâî âiäïîâiäíî.

Ó ïî÷àòêîâié êîíôiãóðàöi¨ çðàçêà àòîìè ìåòàëiâ ðîçìiùóâàëèñÿ ó âóçëàõ ãðàíå-
öåíòðîâàíî¨ êóái÷íî¨  ðàòêè ç âiäïîâiäíèìè çíà÷åííÿìè ñòàëî¨  ðàòêè. Âiäñòàíi ìiæ
àòîìàìè ó äâîõ çîâíiøíiõ àòîìíèõ øàðàõ íà êîæíîìó çðàçêó áóëè ôiêñîâàíèìè,
ùîáè çàïîáiãòè ðåëàêñàöi¨ ïiä ÷àñ äåôîðìàöi¨ òà çàáåçïå÷èòè âiäïîâiäíi ãðàíè÷íi
óìîâè.

Äëÿ âèâ÷åííÿ äèíàìi÷íî¨ ïîâåäiíêè ñèñòåìè ïiä íàâàíòàæåííÿì äî çðàçêà áóëà
çàñòîñîâàíà ïðîöåäóðà ðîçòÿãóâàííÿ, äëÿ ÿêî¨ ðîçðàõîâóâàëè çàëåæíîñòi íàïðóæå-
ííÿ âiä äåôîðìàöi¨.

Çà äåôîðìàöi¨ çðàçêà ìåõàíi÷íi íàïðóæåííÿ îá÷èñëþâàëèñÿ ç âèêîðèñòàííÿì
òåîðåìè âiðiàëó [19], ÿê

σij =
1

V

N∑
α=1

1

2

N∑
β=1

riαβf
j
αβ −mαvαi v

α
j

 , (9)

äå i i j � êîìïîíåíòè äåêàðòîâèõ êîîðäèíàò; α, β � àòîìíi iíäåêñè; riαβ , f
j
αβ � âiäïîâiäíi

âåêòîðíi êîìïîíåíòè âiäñòàíåé i ñèë ìiæ àòîìàìè α i β; m � àòîìíà ìàñà; V � îá'¹ì
çðàçêà.

Îòæå, îá÷èñëèâøè âiäïîâiäíi êîìïîíåíòè øâèäêîñòåé i ñèë ìiæàòîìíî¨ âçà¹ìîäi¨
äëÿ çàäàíî¨ äåôîðìàöi¨ ε, ìîæíà îäåðæàòè êðèâó íàâàíòàæåííÿ σ(ε).

Ìîäåëþâàííÿ áóëî ïðîâåäåíî ç âèêîðèñòàííÿì òåðìîñòàòó Áåðåíäñåíà [20] äëÿ
ïiäòðèìêè òåìïåðàòóðè çðàçêiâ íà ðiâíi T = 300 Ê. Êîìï'þòåðíà ñõåìà ìîäåëþâàí-
íÿ äåôîðìàöi¨ áóëà ðîçðîáëåíà ç âèêîðèñòàííÿì ïðîãðàìíîãî ïàêåòó äëÿ ìåòîäiâ
êëàñè÷íî¨ ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè LAMMPS [21].
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3. Ìîäåëþâàííÿ äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãóâàííÿ

Äëÿ âèâ÷åííÿ ìåõàíi÷íèõ âëàñòèâîñòåé áiìåòàëåâèõ íàíîäðîòiâ Ag@Pd, Pd@Ag i
Pd@Pt áóëà ïðîâåäåíà âèùåîïèñàíà ÷èñëîâà ïðîöåäóðà ìîäåëþâàííÿ ðîçòÿãóâàííÿ
òà ðîçðàõîâàíi âiäïîâiäíi êðèâi íàâàíòàæåííÿ é àòîìiñòè÷íi êîíôiãóðàöi¨ ñèñòåìè
çà ðiçíèõ äåôîðìàöié. Çàëåæíiñòü ìåõàíi÷íèõ íàïðóæåíü âiä äåôîðìàöi¨ íàâåäåíà
íà ðèñ. 2.

Ðèñ. 2: Êðèâi íàâàíòàæåííÿ äëÿ áiìåòàëåâèõ íàíîäðîòiâ Ag@Pd, Pd@Ag i Pd@Pt äëÿ ìîäå-
ëþâàííÿ äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãóâàííÿ. Çàãàëüíèé âèãëÿä (ëiâà ïàíåëü) òà çáiëüøåíà äiëÿíêà,
ùî âiäïîâiäà¹ ïðóæíié äåôîðìàöi¨, ÿêà âèêîðèñòîâóâàëàñÿ äëÿ ëiíiéíî¨ àïðîêñèìàöi¨ (ïðà-
âà ïàíåëü)

Îäåðæàíi êðèâi íàâàíòàæåííÿ (ðèñ. 2) ìàþòü òèïîâó ôîðìó ç ëiíiéíîþ äiëÿíêîþ
íà ïî÷àòêó, ùî âiäïîâiäà¹ ïðóæíié äåôîðìàöi¨ çðàçêiâ, òà ïîäàëüøîþ íåëiíiéíîþ ÷à-
ñòèíîþ, ùî âiäïîâiäà¹ ïëàñòè÷íié äåôîðìàöi¨. Êðèòè÷íå çíà÷åííÿ ìåõàíi÷íîãî íà-
ïðóæåííÿ, ïiñëÿ ÿêîãî çðàçîê çàçíà¹ ïëàñòè÷íî¨ äåôîðìàöi¨, äëÿ âñiõ ðîçãëÿíóòèõ
çðàçêiâ áóëî â ìåæàõ çíà÷åíü äåôîðìàöi¨ 0, 1 ≤ ε ≤ 0, 2. Ëiíiéíà àïðîêñèìàöiÿ ïðó-
æíî¨ ÷àñòèíè êðèâèõ íàâàíòàæåííÿ äà¹ çíà÷åííÿ ìîäóëÿ ïðóæíîñòi E = 110 ÃÏà,
E = 87, 5 ÃÏà, E = 153, 7 ÃÏà äëÿ çðàçêiâ Ag@Pd, Pd@Ag i Pd@Pt, âiäïîâiäíî. Îäåð-
æàíi çíà÷åííÿ ìîæíà ïîðiâíÿòè ç äîâiäêîâèìè çíà÷åííÿìè ìîäóëÿÞíãà äëÿ ÷èñòèõ
ìåòàëiâ Ag, Pd òà Pt, ÿêi ñòàíîâëÿòü 83 ÃÏà, 121 ÃÏà òà 168 ÃÏà âiäïîâiäíî [22].

Àòîìiñòè÷íi êîíôiãóðàöi¨ íàíîäðîòiâ ïiä ÷àñ äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãóâàííÿ íàâåäå-
íi íà ðèñ. 3� 5. Òàê, ïiñëÿ òî÷êè, ùî âiäïîâiäà¹ ìåæi ìiöíîñòi, âçäîâæ çðàçêà
ç'ÿâëÿþòüñÿ äåêiëüêà äiëÿíîê ïëàñòè÷íî¨ äåôîðìàöi¨ (ðèñ. 3). Íàíîäðiò Ag@Pd çáå-
ðiãà¹ ñòðóêòóðó ÿäðî-îáîëîíêà â áiëüøié ÷àñòèíi çðàçêà ïiä ÷àñ ïëàñòè÷íî¨ äåôîðìà-
öi¨ òà ïîäàëüøîãî ðóéíóâàííÿ. Çà çáiëüøåííÿ çíà÷åíü äåôîðìàöi¨ â îäíié iç äiëÿíîê
óòâîðþ¹òüñÿ îäèíè÷íèé ðîçðèâ, ùî ïðèçâîäèòü äî ðóéíóâàííÿ çðàçêà òà ïîñëàáëå-
ííÿ ìåõàíi÷íèõ íàïðóæåíü. Îäíàê ó çðàçêó çàëèøàþòüñÿ íåðåëàêñîâàíi äî âèõiäíî¨
ÃÖÊ ñòðóêòóðè äiëÿíêè ïëàñòè÷íî¨ äåôîðìàöi¨ (íèæíÿ ïàíåëü íà ðèñ. 3).

Çðàçêè Pd@Ag i Pd@Pt (ðèñ. 4 i 5) òàê ñàìî çáåðiãàþòü ñòðóêòóðó ÿäðî-îáîëîíêà
ïiä ÷àñ ïëàñòè÷íî¨ äåôîðìàöi¨. Çàçíà÷èìî, ùî ïëàñòè÷íà äåôîðìàöiÿ òà ðóéíóâà-
ííÿ çðàçêiâ Pd@Ag i Pd@Pt ðîçâèâàþòüñÿ äåùî çà ðiçíèìè ñöåíàðiÿìè. Òàê, äëÿ
Pd@Ag íàíîäðîòó õàðàêòåðíà îêðåìà äiëÿíêà ïëàñòè÷íî¨ äåôîðìàöi¨ (äèâ. ðèñ. 4),
ùî íàäàëi ïåðåõîäèòü äî ëîêàëüíî¨ äiëÿíêè ðóéíóâàííÿ îáîëîíêè çðàçêà çà çíà÷íèõ
äåôîðìàöié. Íà âiäìiíó âiä öüîãî, äëÿ Pd@Pt íàíîäðîòó âçäîâæ çðàçêà ç'ÿâëÿþòüñÿ
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Ðèñ. 3: Àòîìiñòè÷íi êîíôiãóðàöi¨ Ag@Pd íàíîäðîòó äëÿ äåôîðìàöi¨ 0,1; 0,17; 0,18 i 0,19
çâåðõó äîíèçó âiäïîâiäíî

êiëüêà äiëÿíîê ïëàñòè÷íî¨ äåôîðìàöi¨ (äèâ. ðèñ. 5), äå çà áiëüøèõ çíà÷åíü äåôîð-
ìàöi¨ âiäáóâàþòüñÿ õàðàêòåðíi ðîçðèâè îáîëîíêè.

ßê âèäíî ç íàâåäåíèõ âèùå ðèñóíêiâ, êðèñòàëi÷íà ñòðóêòóðà ç ãðàíåöåíòðîâàíîþ
êóái÷íîþ  ðàòêîþ çáåðiãà¹òüñÿ äëÿ áiëüøî¨ ÷àñòèíè çðàçêiâ, òîäi ÿê äiëÿíêè àìîð-
ôíîãî ñòàíó ôîðìóþòüñÿ â äiëÿíöi ðóéíóâàííÿ ëèøå Ag@Pd íàíîäðîòó. Ïðîòå, íà
âiäìiíó âiä Ag@Pd íàíîäðîòó, äëÿ çðàçêiâ Pd@Ag i Pd@Pt óòâîðåííÿ ïëàñòè÷íèõ
äiëÿíîê, ùî ïåðåäóþòü ðóéíóâàííþ, i ñàìå ðóéíóâàííÿ çðàçêà íå ñïîñòåðiãàþòüñÿ.
Íàòîìiñòü âiäáóâà¹òüñÿ ïîäàëüøå çáiëüøåííÿ äåôîðìàöi¨ íàíîäðîòiâ iç ðóéíàöi¹þ
ëèøå îáîëîíêè îáîõ çðàçêiâ.

Ðèñ. 4: Àòîìiñòè÷íi êîíôiãóðàöi¨ Pd@Ag íàíîäðîòó äëÿ äåôîðìàöi¨ 0,1; 0,2; 0,3 i 0,4 çâåðõó
äîíèçó âiäïîâiäíî.

Ðèñ. 5: Àòîìiñòè÷íi êîíôiãóðàöi¨ Pd@Pt íàíîäðîòó äëÿ äåôîðìàöi¨ 0,1; 0,2; 0,3 i 0,4 çâåðõó
äîíèçó.

4. Ìîäåëþâàííÿ äåôîðìàöi¨ ñòèñêàííÿ

Äëÿ äåòàëüíiøîãî äîñëiäæåííÿ ìåõàíi÷íèõ âëàñòèâîñòåé äîñëiäæóâàíèõ íàíî-
äðîòiâ áóëî ïðîâåäåíå ìîäåëþâàííÿ äåôîðìàöi¨ ñòèñêàííÿ. Âiäïîâiäíà êîìï'þòåðíà
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ïðîöåäóðà òàê ñàìî áóëà ðåàëiçîâàíà ç âèêîðèñòàííÿì ïðîãðàìíîãî ïàêåòà
LAMMPS [21].

Àòîìiñòè÷íi êîíôiãóðàöi¨ íàíîäðîòiâ ïiä ÷àñ äåôîðìàöi¨ ñòèñêàííÿ íàâåäåíi íà
ðèñ. 6. Âèäíî, ùî ïiä ÷àñ äåôîðìàöi¨ ñòèñêàííÿ çðàçêè òàê ñàìî çáåðiãàþòü ñòðóêòó-
ðó ÿäðî-îáîëîíêà. Íàíîäðîòè Ag@Pd i Pd@Ag ñòèñêàþòüñÿ, íå ïîðóøóþ÷è çàçíà÷å-
íî¨ ñòðóêòóðè, òîäi ÿê äëÿ Pd@Pt íàíîäðîòó â îäíié iç äiëÿíîê àìîðôíîãî ñòàíó çà
áiëüøèõ äåôîðìàöié óòâîðþ¹òüñÿ îäèíè÷íèé ðîçðèâ îáîëîíêè.

Ðèñ. 6: Àòîìiñòè÷íi êîíôiãóðàöi¨ äîñëiäæóâàíèõ íàíîäðîòiâ çà äåôîðìàöi¨ 0,1 (âåðõíÿ ïà-
íåëü) i 0,2 (íèæíÿ ïàíåëü)

Êðèâi íàâàíòàæåííÿ, îäåðæàíi äëÿ äåôîðìàöi¨ ñòèñêàííÿ, ïðåäñòàâëåíi íà ðèñ. 7.
Ìîæíà áà÷èòè (ðèñ. 7), ùî êðèâi íàâàíòàæåííÿ òàê ñàìî ìàþòü òèïîâèé âèãëÿä iç
ëiíiéíîþ äiëÿíêîþ ïðóæíî¨ äåôîðìàöi¨ òà íåëiíiéíi äiëÿíêè, ùî âiäïîâiäàþòü ïëàñ-
òè÷íié äåôîðìàöi¨ òà ðóéíóâàííþ. Âîäíî÷àñ ëiíiéíà äiëÿíêà çàëåæíîñòåé ñïîñòåði-
ãà¹òüñÿ çà ïîìiòíî ìåíøèõ çíà÷åíü äåôîðìàöi¨ ïðîòè âèïàäêó äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãó-
âàííÿ (äèâ. çàëåæíîñòi íà ðèñ. 2). Îêðiì öüîãî, äiëÿíêè êðèâèõ íàâàíòàæåííÿ äëÿ
ïëàñòè÷íî¨ äåôîðìàöi¨ òàê ñàìî ñóòò¹âî âiäðiçíÿþòüñÿ âiä âiäïîâiäíèõ çàëåæíîñòåé,
îäåðæàíèõ äëÿ ðîçòÿãóâàííÿ.

Ðèñ. 7: Êðèâi íàâàíòàæåííÿ äëÿ áiìåòàëåâèõ íàíîäðîòiâ Ag@Pd, Pd@Ag i Pd@Pt ïiä ÷àñ
ìîäåëþâàííÿ äåôîðìàöi¨ ñòèñêàííÿ. Çàãàëüíèé âèãëÿä (ëiâà ïàíåëü) òà çáiëüøåíà äiëÿí-
êà, ùî âiäïîâiäà¹ ïðóæíié äåôîðìàöi¨, ÿêà âèêîðèñòîâóâàëàñÿ äëÿ ëiíiéíî¨ àïðîêñèìàöi¨
(ïðàâà ïàíåëü)

Ëiíiéíà iíòåðïîëÿöiÿ ïðóæíî¨ ÷àñòèíè êðèâèõ íàâàíòàæåííÿ äà¹ çíà÷åííÿ ìî-
äóëÿ ïðóæíîñòi E = 87, 5 ÃÏà, E = 63, 5 ÃÏà, E = 107, 9 ÃÏà äëÿ çðàçêiâ Ag@Pd,
Pd@Ag i Pd@Pt âiäïîâiäíî. Îäåðæàíi çíà÷åííÿ ïðóæíèõ ïàðàìåòðiâ äëÿ ñòèñêàííÿ
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âiäðiçíÿþòüñÿ âiä çíà÷åíü äëÿ ðîçòÿãóâàííÿ. Òàêà ïîâåäiíêà, íàéiìîâiðíiøå, çóìîâ-
ëåíà ðiçíèìè ãðàíè÷íèìè óìîâàìè äëÿ ïðîöåäóð ñòèñêàííÿ òà ðîçòÿãóâàííÿ.

Ðèñ. 8: Çàãàëüíèé âèãëÿä êðèâèõ íàâàíòàæåííÿ äëÿ áiìåòàëåâèõ íàíîäðîòiâ Ag@Pd, Pd@Ag
i Pd@Pt äëÿ äåôîðìàöié ðîçòÿãóâàííÿ òà ñòèñêàííÿ

Íà ðèñ. 8 íàâåäåíi êðèâi íàâàíòàæåííÿ, îäåðæàíi ïiä ÷àñ ðîçòÿãóâàííÿ òà ñòè-
ñêàííÿ äëÿ òîãî, ùîáè ïîðiâíÿòè ïîâåäiíêè çðàçêiâ çà ðiçíèõ òèïiâ äåôîðìàöi¨, ïî-
áóäîâàíi äëÿ íèçüêèõ çíà÷åíü äåôîðìàöi¨ −0, 15 ≤ ε ≤ 0, 15. ßê âèäíî ç ðèñóíêà,
âiäíîñíà âåëè÷èíà êóòà íàõèëó ëiíiéíî¨ ÷àñòèíè çáåðiãà¹òüñÿ äëÿ êîæíîãî ç ðîçãëÿ-
íóòèõ Ag@Pd, Pd@Ag i Pd@Pt çðàçêiâ ïiä ÷àñ ðîçòÿãóâàííÿ òà ñòèñêàííÿ. Çà òàêî¨
óìîâè äëÿ êîæíîãî iç çàçíà÷åíèõ çðàçêiâ ñïîñòåðiãà¹òüñÿ çìåíøåííÿ êóòà íàõèëó
ëiíiéíî¨ ÷àñòèíè, i, âiäïîâiäíî, ìîäóëÿ ïðóæíîñòi ïiä ÷àñ ñòèñêàííÿ ïðîòè ðîçòÿãó-
âàííÿ.

Âèñíîâêè

Çà ðåçóëüòàòàìè êîìï'þòåðíîãî ìîäåëþâàííÿ äëÿ çðàçêiâ áiìåòàëåâèõ íàíîäðî-
òiâ Ag@Pd, Pd@Ag i Pd@Pt çi ñòðóêòóðîþ ÿäðî-îáîëîíêà áóëè ïîáóäîâàíi êðèâi
íàâàíòàæåííÿ äëÿ äåôîðìàöi¨ ðîçòÿãóâàííÿ òà ñòèñêàííÿ. Øëÿõîì ëiíiéíî¨ àïðî-
êñèìàöi¨ ïðóæíèõ äiëÿíîê îäåðæàíèõ çàëåæíîñòåé ðîçðàõîâàíi ìîäóëi ïðóæíîñòi
äîñëiäæóâàíèõ çðàçêiâ.

Âàðòî çàçíà÷èòè, ùî â çàãàëîì äëÿ ðîçðàõóíêiâ ìåõàíi÷íèõ ïàðàìåòðiâ ïåâíîãî
çðàçêà ìîæíà î÷iêóâàòè, ùî êiíöåâèé ðåçóëüòàò çàëåæàòèìå âiä áàãàòüîõ ÷èííèêiâ:
ðîçìiðè çðàçêà, øâèäêiñòü äåôîðìàöi¨, ñïîñîáè âèìiðþâàííÿ, òåìïåðàòóðà çðàçêà,
çîâíiøíi óìîâè òîùî. Òîìó îäåðæàíi ïiä ÷àñ ìîäåëþâàííÿ ðåçóëüòàòè íå îáîâ'ÿçêîâî
çáiãàòèìóòüñÿ ç òî÷íèìè çíà÷åííÿìè ìîäóëÿ ïðóæíîñòi ïåâíîãî ìàòåðiàëó. Òàêà ði-
çíèöÿ ìîæå áóòè îñîáëèâî ïîìiòíîþ â ðàçi äîñëiäæåííÿ ìåõàíi÷íèõ ïàðàìåòðiâ íà-
íîðîçìiðíèõ çðàçêiâ. ßê âiäîìî, çàçâè÷àé, íàíîðîçìiðíi çðàçêè ìàòåðiàëiâ õàðàêòå-
ðèçóþòüñÿ äåùî ìåíøèìè çíà÷åííÿìè ìåõàíi÷íèõ ïàðàìåòðiâ, ïîðiâíþþ÷è çi çðàç-
êàìè çâè÷àéíèõ ðîçìiðiâ. Òîìó â íàøèõ äîñëiäæåííÿõ òàê ñàìî ìîæíà î÷iêóâàòè
íà ðåçóëüòàòè, ùî âiäðiçíÿòèìóòüñÿ âiä íàÿâíèõ ó ëiòåðàòóði çíà÷åíü. Îêðiì öüîãî,
åêñïåðèìåíòàëüíî âèìiðÿíi çíà÷åííÿ ìåõàíi÷íèõ ïàðàìåòðiâ áiìåòàëåâèõ íàíîäðîòiâ
çi ñòðóêòóðîþ ÿäðî-îáîëîíêà, àíàëîãi÷íèõ òèì, ÿêi áóëè äîñëiäæåíi â ðîáîòi, íà ñüî-
ãîäíi âiäñóòíi â ëiòåðàòóði, òîìó ðîçðàõîâàíi çíà÷åííÿ ïàðàìåòðiâ ìîæíà ïîðiâíÿòè
ç íàÿâíèìè àíàëîãi÷íèìè äàíèìè, îäåðæàíèìè ç êîìï'þòåðíîãî ìîäåëþâàííÿ, òà
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äîâiäêîâèìè çíà÷åííÿìè ìîäóëiâ ïðóæíîñòi ìåòàëiâ, ùî âõîäÿòü äî ñêëàäó çðàçêiâ,
ÿêi âèâ÷àëèñÿ.
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Mechanical properties of bimetallic nanorods: a

computer simulation study

B. Natalich, D. Zakharova, U. Shvets, V. Borysiuk

Sumy State University

Rymskogo-Korsakova St, 2, 40007 Sumy, Ukraine

e-mail: v.borisyuk@phe.sumdu.edu.ua

The behavior of three di�erent samples of bimetallic nanorods with core-shell
structure, namely Ag@Pd, Pd@Ag and Pd@Pt under stretching and compressi-
on was simulated within classical molecular dynamics methods. Calculations
of the interaction between atoms in the samples were carried out using the
embedded atom method (EAM). Interatomic forces between atoms of di�erent
types were calculated within EAM model for alloys. Numerical procedures of
stretching and compression were applied to investigate the mechanical properties
of nanorods and to calculate strain-stress curves. Temperature was controlled by
Berendsen thermostat. LAMMPS software for classical molecular dynamics si-
mulation was used for calculations. During deformation, the mechanical stresses
in the samples were calculated using the viral theorem. The elastic moduli for all
samples under stretching and compression were calculated. Mechanic parameters
were obtained by linear regression of the elastic part of the strain-stress curves
for both stretching and compression. Obtained values during stretching are
E = 110 GPa, E = 87.5 GPa and E = 153.7 GPa for Ag@Pd, Pd@Ag and
Pd@Pt samples respectively. For tension, obtained values of elastic moduli are
E = 87.5 GPa, E = 63.5 GPa and E = 107.9 GPa for Ag@Pd, Pd@Ag and
Pd@Pt samples respectively. Obtained values of elastic parameters are relati-
vely agreed for every sample in case of stretching and compression. It is worth
to mention that in general case, calculated values of the elastic modulus may
depend on many factors such as size and shape of the sample, measuring
procedure, strain rate, etc., thus obtained in our work parameters can only
be considered as approximate values that must be con�rmed in further studies.

Key words: molecular dynamics simulations, nanorod, core-shell, strain-stress


