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Проведено моделирование поведения наноразмерных структур, формирующихся при самосворачивании двухслойных кристаллических пленок, в условиях импульсного теплового воздействия. Исследование проводилось на основе метода молекулярной динамики. Межатомные взаимодействия описывались потенциалами, полученными в рамках метода погруженного атома. Показана возможность преобразования моделируемыми наноструктурами тепловой энергии в энергию механических колебаний их свободных краев. Изучено влияние температуры нагрева, его продолжительности и вязкостных свойств среды на кинематические характеристики наноструктур. Исследовано влияние размеров и массы колеблющихся частей моделируемых наноструктур на их поведение при нагреве. Выполнены оценки эффективности преобразования тепловой энергии в механическую наноразмерными структурами в зависимости от их конфигурации, химического состава и интенсивности импульсного теплового воздействия. Исследованы атомные механизмы ответственные за особенности локальных структурных трансформаций в двухслойной нанопленке при ее отделении от подложки, а также механизмы преобразования наноразмерными структурами тепловой энергии в механическую.
Работа выполнена при финансовой поддержке гранта Лаврентьевского конкурса молодежных проектов СО РАН 2009-2010 гг.

Molecular dynamics simulation of thermal energy transformation into mechanical one by thin-film metallic nanostructures
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Molecular dynamics simulation of nanostructure behavior under impulse heating is carried out. These structures are formed by self-rolling of nano-thickness bilayer crystal films. The interatomic interactions are described by potentials obtained by the embedded atom method. The calculation data are shown that simulated nanostructures can transform the supplied thermal energy into the mechanical oscillations of its free edges. The influence of heating rate and its duration, medium viscosity properties on kinematical characteristics of simulated nanostructures is investigated. The influence of mass and size of oscillating free edges of nanostructures on their behavior under heating is studied. The efficiency estimation of thermal energy transformation, supplied to nanostructures, into mechanical oscillations of their free edges versus nanostructure configuration, chemical composition and rate of impulse heating is carried out. The atomic mechanisms responsible for the peculiarities of local atomic structure transformations in bilayer nanofilm under its detaching from the substrate as well as mechanism of thermal energy conversion into mechanical one by nanostructures are investigated.
The work was supported by grant of Lavrentjev competition of young researcher projects SB RAS 2009-2010 years.
