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На современном этапе развития происходит переход от использования микрораз-

мерных частиц к наноразмерным. В нано- диапазоне частиц может происходить измене-

ние теплофизических свойств материалов в зависимости от размера частиц. В результате 

чего нужно проводить дополнительные исследования интересующих материалов. Ранее в 

работах [1-4] с использованием феноменологического подхода и метода молекулярной 

динамики исследовались некоторые металлы при их плавлении и кристаллизации. Были 

получены зависимости температуры плавления от радиуса частиц, а так же зависимости 

от радиуса для теплоемкости и теплопроводности для алюминиевых и железных частиц. 

Рассматривая реальную частицу алюминия известно, что помимо алюминиевого ядра на 

поверхности частицы присутствует оксидная пленка, которая защищает ядро от механи-

ческих и химических повреждений. Так же частицы оксида алюминия используются в 

качестве инертной фазы, например, для предотвращения распространения горения и де-

тонации. В работе с использованием метода молекулярной динамики и феноменологиче-

ского подхода исследовано плавление оксида алюминия.  

Моделирование методом молекулярной динамики проводилось с использовани-

ем потенциала внедренного атома Стрейтца – Минтмаейра [5] при периодических гра-

ничных условиях. Для моделирования кулоновского взаимодействия между частицами 

использовался модель Эвальда. Для частицы были выбраны периодические граничные 

условия. Наночастица оксида алюминия описывалась как шестиугольная упакованная 

структура [6]. Размер наночастицы оксида алюминия был 1.5х1.2х3.7нм. 

Моделирование проводилось следующим образом: происходило уравновешивание 

температуры в течение 1 пс с использованием термостатов NVE и Лангевина, после чего 

отключался термостат Лангевина и рассчитывалось среднеквадратичное расстояние 

между атомами (MSD) в течение 10 пс. Шаг по температуре был равен 10К, нагрев про-

исходил от температуры в 300К, до температуры в 3000К. 

 
Рис. 1. Результаты моделирования. Точки – результаты моделирования, красная линия – аппрокси-

мация результатов функцией na bT , где b=1.83∙10-17, n=4.92. 

 А.В. Фёдоров, С.А. Лаврук, 2017 
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В результате моделирования были получены данные, представленные на рис. 1. Как 

видно, что до температуры в 2000 К значение функции MSD  практически не изменяется, 

после 2000 К происходит рост функции. При температуре лежащей в интервале 2000 - 

2500 К наблюдается резкий рост значений MSD, говорящий о фазовом переходе. Подоб-

ное поведение функции при фазовом переходе описывается в работе [7], а так же было 

получено для частиц железа и алюминия, когда при фазовом переходе наблюдался рез-

кий скачок функции MSD. Из полученных результатов видно, что фазовый переход про-

исходит чуть выше температуры плавления объемного образца. Такой же результат был 

получен авторами [8], при схожих условиях моделирования. 

При феноменологическом подходе необходимо знать зависимость температуры 

плавления от радиуса частицы. Для оксида алюминия подобная информация представле-

на слабо и в работах не описывается связь между температурой плавления и радиусом 

наночастицы. Нами было выдвинуто предположение, что температура плавления Tm и 

радиус r частицы оксида алюминия связаны между собой известной зависимостью, типа  

 0 1 / ,m mT T r       (1) 

где Tm0 – температура плавления объемного образца, а β – некоторый коэффициент. В 

работе [4], было проведено сравнение между зависимостями температуры плавления от 

радиусов частиц для разных металлов. Рассматривались железо, золото и алюминий. Ап-

проксимация зависимостей температуры плавления от радиуса проводилось по формуле 

11T r    (2) 

в качестве безразмерной температуры T =Tmp/Tm0 бралось отношение температуры плав-

ления для частицы Tmp к температуре плавления объемного образца, а в качестве харак-

терного линейного размера использовалась величина в 1 нм. 

Для определения связи между температурой плавления и размером наночастицы 

оксида алюминия использовалась аппроксимация результатов эксперимента из работы 

[9], полученная в [4]. Использовались две оценки для β: 1. Зависимость температуры 

плавления по формуле (2) для оксида проходит выше (β1=0.6) и ниже зависимости полу-

ченной для алюминия (β1=0.9). 

Используя подход, предложенный в работе [2], был проведен расчет плавления на-

ночастицы оксида алюминия размером 6нм для разного типа симметрии и построены 

термограммы процесса (рис. 2). На рис. 2а, t – безразмерное время плавления, отнесенное 

к τ0=7∙10
-13
с. Видно, что скорость плавления очень высока. Подобное поведение можно 

объяснить использованием коэффициентов теплоемкости и теплопроводности для объ-

емного материала. Время плавления на порядок ниже, чем для алюминиевой частицы, 

для которой безразмерное время плавления составляло от 1 до 3. Так же были построены 

траектории точки фазового перехода (рис. 2б). Из графиков видно, что прогрев из центра 

происходит медленней, чем с внешней границы. При этом плавление с наружней грани-

цы происходит близко к линейному закону и без значительных перегибов, которые 

наблюдались при нагреве алюминиевых частиц в [2]. Так же для обеих кривых характер-

но, что до t=0.04 для оценки сверху и для t=0.06 для оценки снизу ядро частицы оксида 

алюминия остается твердым, а плавление происходит с верхней границы. 
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Рис.2. Описание плавления наночастицы оксида алюминия. а) Термограммы процесса плавления 

оксида алюминия. Красные линии – оценка снизу (β1=0.9), черные линии – оценка сверху(β1=0.6). 

б) Траектории плавления.  Красная линия – оценка снизу(β1=0.9), черная линия оценка свер-

ху(β1=0.6). 

 

Выводы. По результатам моделирования получены следующие выводы 

1. Молекулярно-динамический подход дает завышенные результаты плавления ча-

стицы оксида алюминия, чем для объемного материала. 

2.Применяя феноменологический подход получено, что во всех случаях время 

плавления для оценки сверху и снизу различается в 1.5–2 раза и колеблется в диапазоне  

0.7∙10
-13
–1.68∙10

-13
 с при различной симметрии частицы оксида алюминия.  

3. Интенсивное плавление происходит с поверхности частицы, при этом скорость 

плавления близка к постоянной.  

4. Для фронта плавления, движущегося из центра частицы большую часть времени 

частица остается в твердом состоянии. Интенсификация процесса плавления происходит 

в конце процесса плавления. 

Работа выполнена при поддержке гранта РНФ №16-19-00010. 
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