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Аннотация. Наночастицы серебра являются одним из самых важных наноматериалов 

среди металлических наночастиц благодаря своим превосходным физико-химическим 

свойствам. Такие наночастицы применяют в чернилах, микроэлектронике и меди-

цине. В этой работе изучена термическая стабильность наночастиц серебра с помо-

щью моделирования методом молекулярной динамики. В ходе данной работы рассчи-

таны и проанализированы зависимости потенциальной энергии на атом от температу-

ры в процессе нагрева для разных размеров наночастиц серебра, зависимости темпе-

ратуры плавления от размера наночастицы с использованием различных потенциалов 

погруженного атома.  
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Введение  
Как правило, наночастицы серебра имеют размер от 1 до 100 нм и обладают 

уникальными свойствами, которые отличаются от свойств объемного серебра. 

Такое изменение свойств у наночастиц связано с высокой удельной площадью 

поверхности и большой долей поверхностных атомов [1]. Наночастицы серебра 

обладают отличительными физико-химическими свойствами, такими как по-

верхностный плазмонный резонанс, высокие электро- и теплопроводность, 

улучшенное комбинационное рассеяние света на поверхности, химическая ста-

бильность, каталитическая активность. Такие наночастицы применяют в черни-

лах, микроэлектронике и медицине [2]. 

Метод молекулярной динамики — это метод, в котором временная эволюция 

системы взаимодействующих атомов или частиц отслеживается интегрировани-

ем их уравнений движения [3]. 

Сила взаимодействия любых двух атомов зависит только от расстояния между 

ними. Тогда полная потенциальная энергия системы U, состоящей из N атомов, 

определяется суммой энергий двухатомных взаимодействий: 

1

( ),
N

ij

i j

U u r
 

   

где u(rij) — энергия взаимодействия двух атомов с номерами I и j 
ij i jr r r   —  

расстояние между этими атомами.  

Одной из наиболее употребительных формул для u(rij) является потенциал 

Леннард-Джонса:  
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где σ и ε — это некоторые размерные параметры, определяемые исходя из экспе-

риментальных данных или квантовомеханических результатов. Первая часть в 

выражении отвечает за отталкивание между атомами, а вторая — за притяжение. 

Модель погруженного атома используется для приближенного описания энер-

гии взаимодействия между атомами. Эта модель подходит для описания свойств 

металлов. В модели погруженного атома энергия системы определяется следую-

щим образом [4]: 

1
( ) ( ),

2
ij ij i i

ij i

E u r F     

где uij — это энергия парного взаимодействия между атомами i и j, разделенными 

расстоянием rij, Fi– это энергия внедрения атома i, и ρi — это электронная плот-

ность, рассчитанная с помощью теории функционала плотности. 

 

Реализация моделирования молекулярно-динамическим методом 

Моделирование методом молекулярной динамики — это метод моделирова-

ния движения атомов и молекул в заданных условиях, таких как температура, 

давление, напряжение, внешние силы [5]. Таким образом, моделирование мето-

дом молекулярной динамики может использоваться для изучения динамических 



ВЕСТНИК БУРЯТСКОГО ГОСУДАРСТВЕННОГО УНИВЕРСИТЕТА. 

ХИМИЯ. ФИЗИКА                                                                                                         2022/2–3 
 

24 

процессов на наноуровне и для расчета широкого спектра свойств, например, 

фазовых диаграмм, коэффициентов диффузии или различных функций отклика, а 

также статических величин, таких как функции радиального распределения, ко-

ординационные числа, модули упругости и т.д. Известны работы для определе-

ния структурных и теплофизических свойств нанокластеров металлов различных 

размеров [6] и композитных наночастиц типа ядро/оболочка и янус-подобных [7–

9]. 

В ходе моделирования в качестве потенциалов для описания взаимодействий 

между атомами серебра использовались: высоко оптимизированный потенциал 

погруженного атома для металлов с гранецентрированной кубической кристал-

лической решеткой, рассчитанный Шенгом и соавторами в 2011 г. [10]; потенци-

ал погруженного атома для системы медь/серебро (можно применять для наноча-

стицы серебра), рассчитанный Уильямсом и соавторами в 2006 г. [11]; потенциал 

погруженного атома, рассчитанный Чжоу и соавторами в 2004 г. [12]. 

Для уравновешивания и нагрева системы до требуемой температуры исполь-

зовался термостат Нозе-Гувера (канонический ансамбль NVT, для которого ко-

личество атомов, объем и температура постоянны). При таком методе моделиро-

вания система может обмениваться энергией с окружающей средой (термоста-

том). Временной шаг был установлен равным 1 фс. 

Сначала выполнялось уравновешивание наночастицы при 300 К в течение 10 

пс. Затем был произведен нагрев наночастицы серебра от 300 до 1400 К со ско-

ростью нагрева 2,2 К/пс, для чего потребовалось моделирование длительностью 

в 500 пс, что является достаточным для наблюдения за поведением структурных 

и фазовых изменений наночастицы. 

В ходе работы были рассчитаны зависимости потенциальной энергии наноча-

стиц серебра от температуры при изменении размера наночастицы и обработаны 

в компьютерной программе Origin методом Лесса для сглаживания зависимо-

стей. Температура, при которой потенциальная энергия резко возрастает, рас-

сматривалась как температура плавления. В этой работе использовалась потен-

циальная энергия на атом вместо потенциальной энергии, чтобы лучше понять 

влияние размера на термическую стабильность наночастиц серебра. 

Результаты и обсуждение  
Рассмотрим термическую стабильность наночастиц серебра для разных раз-

меров. Сначала были рассчитаны зависимости потенциальной энергии наноча-

стицы от температуры в диапазоне температур от 300 до 1400 К,  

используя потенциал погруженного атома 2011 г. [10]. На рис. 1 показана за-

висимость потенциальной энергии наночастицы серебра от температуры в про-

цессе нагрева в случае, когда диаметр наночастицы d = 5 нм. 

На рис. 1 видно, что сначала потенциальная энергия наночастицы линейно 

увеличивается с температурой перед плавлением; такая зависимость наблюдает-

ся, когда наночастица находится в твердом состоянии. Когда температура при-

нимает определенное значение в процессе нагрева, потенциальная энергия си-

стемы демонстрирует ступенчатую реакцию, указывающую на то, что происхо-

дит предварительное плавление, соответствующее температуре плавления нано-

частицы. 
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На рис. 2 представлены рассчитанные зависимости потенциальной энергии на 

атом от температуры для различных размеров наночастицы серебра, для расчета 

которых был использован потенциал погруженного атома 2011 г. [10]. 

 
Рис. 1. Зависимость потенциальной энергии наночастицы  
с диаметром d = 5 нм от температуры в процессе нагрева 

 
Рис. 2. Зависимости потенциальной энергии на атом от температуры  
для разных диаметров наночастицы (от 3 до 10 нм) для потенциала  

погруженного атома 2011 г. 
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Рис. 3. Зависимости потенциальной энергии на атом от температуры  
для разных диаметров наночастицы (от 3 до 10 нм) для потенциала  

погруженного атома 2006 г. 

 
Рис. 4. Зависимости потенциальной энергии на атом от температуры  
для разных диаметров наночастицы (от 3 до 10 нм) для потенциала  

погруженного атома 2004 г. 
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На рис. 2 можно увидеть, что при уменьшении размера наночастицы снижает-

ся температура плавления. Такую зависимость можно объяснить тем, что с 

уменьшением размера наночастицы увеличиваются удельная площадь поверхно-

сти и удельная поверхностная энергия, и наночастица проявляет высокую актив-

ность и нестабильность; для разрушения нестабильной структуры требуется 

меньшая энергия, что отражает снижение температуры плавления при уменьше-

нии размера. Также можно заметить, что с увеличением размера частицы наблю-

дается замедление роста температуры плавления 

Температура плавления для наночастиц с малым размером, определенная из 

зависимости потенциальной энергии от температуры, намного ниже температуры 

плавления объемного серебра (1234 К). Наночастица с диаметром d=3 нм плавит-

ся при температуре 996 К, а частица с диаметром d=10 нм плавится при 1254 К. 

Высокая температура плавления для наночастицы с диаметром d=10 нм обуслов-

лена тем, что при использовании потенциала погруженного атома 2011 г. зави-

симость потенциальной энергии от температуры была рассчитана с некоторой 

погрешностью относительно идеального случая, когда температура плавления 

объемного серебра равна 1234 К. 

На рис. 3 показаны рассчитанные зависимости потенциальной энергии на 

атом от температуры для различных размеров наночастицы серебра, для расчета 

которых был использован потенциал погруженного атома 2006 г. [11]. 

На рис. 3 также видно, что при уменьшении размера наночастицы снижается 

температура плавления. Наночастица с диаметром d=3 нм плавится при темпера-

туре 947 К, а частица с диаметром d=10 нм плавится при 1233 К, что почти сов-

падает с температурой плавления объемного серебра.  

На рис. 4 представлены рассчитанные зависимости потенциальной энергии на 

атом от температуры для различных размеров наночастицы серебра, для расчета 

которых был использован потенциал погруженного атома 2004 г. [12]. 

На рис. 4 также наблюдается снижение температуры плавления при уменьше-

нии размера наночастицы. Наночастица с диаметром d=3 нм плавится при темпе-

ратуре 810 К, а частица с диаметром d=10 нм плавится при 1130 К, что значи-

тельно ниже, чем температура плавления объемного серебра. Таким образом, для 

потенциала погруженного атома 2004 г. также имеется некоторая погрешность 

при вычислении зависимостей потенциальной энергии от температуры относи-

тельно идеального случая. 

На рис. 5 показаны зависимости температуры плавления наночастицы серебра 

от размера с использованием различных потенциалов погруженного атома. 

На рис. 5 можно заметить, что при малых размерах наночастицы температура 

плавления резко возрастает с увеличением размера, а затем наблюдается замед-

ление роста температуры плавления при приближении к температуре плавления 

объемного серебра. Наибольшая погрешность относительно идеального случая 

(температура плавления объемного серебра равна 1234 К) при вычислении зави-

симости температуры плавления от размера наночастицы наблюдается при ис-

пользовании потенциала 2004 г., а наибольшая точность при вычислении наблю-

дается при использовании потенциала 2006 г. 
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Рис. 5. Зависимости температуры плавления наночастицы от размера  

для различных потенциалов погруженного атома. 
 

Заключение  

В данной работе была изучена термостабильность наночастицы серебра для 

разных размеров наночастицы с использованием различных потенциалов погру-

женного атома. В ходе работы рассчитаны зависимости потенциальной энергии 

на атом от температуры для разных размеров наночастиц серебра с использова-

нием различных потенциалов погруженного атома, с помощью которых построе-

ны зависимости температуры плавления от размера наночастицы для разных по-

тенциалов погруженного атома. По построенным зависимостям температуры 

плавления от размера наночастицы можно сделать вывод, что наибольшая по-

грешность при вычислении зависимости температуры плавления от размера ча-

стицы наблюдается при использовании потенциала 2004 г., а наибольшая точ-

ность при вычислении наблюдается при использовании потенциала 2006 г. 

Для более точного определения температуры плавления объемного серебра 

при использовании различных потенциалов погруженного атома необходимо по-

строить зависимость температуры плавления от обратного диаметра (1/d) нано-

частицы серебра. Это будет проведено в следующей работе. 
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Abstract. Silver nanoparticles are one of the most important nanomaterials among metallic 

nanoparticles due to their excellent physicochemical properties. Such nanoparticles are used 

in ink, microelectronics and medicine. In this work, the thermal stability of silver 

nanoparticles was studied using molecular dynamics modeling. In the course of this work, 

the dependences of the potential energy per atom on the temperature during heating for 

different sizes of silver nanoparticles, the dependence of the melting temperature on the size 

of the nanoparticle using different potentials of the submerged atom are calculated and 

analyzed.  

Keywords: thermal stability, nanoparticle size, silver nanoparticles, molecular dynamics 

method, submerged atom potential. melting point, potential energy of nanoparticles 
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