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Рис. 1. Экваториальное сечение наночастицы Ni1500-Pd1500 в процессе плавления:

а – 300 К, б – 798 К, в – 1284 К. Атомы Pd изображены более темными шарами.
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Объекты исследования: бинарные наночастицы Ni-Pd.

Метод исследования: метод молекулярной динамики с использованием потенциала

сильной связи.
Результаты моделирования:

1. В процессе нагревания в наночастице Ni1500-Pd1500 с первоначально равномерным

распределением компонентов при температуре T=798К начинается формирование

структуры ядро-оболочка, которая окончательно формируется при температуре T=1284К.

2. В структуре ядро-оболочка наблюдаются дефекты (полости).
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