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Биметаллические катализаторы в виде наночастиц широко используются в промышленности благодаря их селективности, стабильности и высокой активности. Для таких катализаторов важной проблемой остается получение детальной информации о состоянии поверхности особенно активных зон, в которых происходит элементарный акт катализа [1, 2]. На реакционную способность биметаллических наночастиц существенно влияет их размер, форма и состав. Хотя современные экспериментальные методы (просвечивающая электронная микроскопия, EXAFS, фотоэлектронная рентгеновская спектроскопия) являются важным источником информации о структуре металлических наночастиц, интерпретация экспериментальных данных на практике часто затруднительна вследствие разброса частиц по размеру и образования конгломератов [2]. Поэтому роль компьютерного моделирования – методов Монте-Карло (MК) и молекулярной динамики – в установлении структуры различных наночастиц весьма значительна. Некоторые результаты по моделированию смешанных медно-никелевых наночастиц сообщались ранее авторами работ [2, 3]. Цель настоящего исследования заключается в более детальном анализе эффектов сегрегации и их зависимости от типа кристаллографической грани, размера и состава биметаллической наночастицы с использованием решёточного метода МК (программный комплекс LAMMPS) и двух различных парных потенциалов взаимодействия. Максимальный размер атомов в наночастицах достигал порядка 8000.
Согласно полученным результатам, сегрегация атомов меди имеет место при любом составе и размере наночастиц, что качественно согласуется с экспериментальными данными по медно-никелевым сплавам [4, 5]. Во всех частицах с содержанием меди более 50% поверхность наночастиц полностью покрывается атомами меди. В то же время атомы никеля (при избытке меди) практически не выходят на поверхность, располагаясь в окрестности второго слоя. Анализ структуры наночастиц проводился на основе функций радиального и углового распределения. Ниже приведены основные выводы.
· Для поверхностной сегрегации атомов меди при комнатной температуре более предпочтительны углы и ребра биметаллических наночастиц.

· В интервале диаметров частиц от 0.5 до 10 нм ярко выраженных различий в характере и качестве сегрегации не наблюдается.

· Характер сегрегации меди существенно зависит от типа кристаллографической грани наночастицы.

· Поверхностная сегрегация атомов никеля проявляется заметно слабее по сравнению с медью.
Автор крайне признателен проф. Р.Р. Назмутдинову и доц. Д.В. Глухову за большую помощь в выполнении данной работы.
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