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Исследована неустойчивость изолированных нанопроволок в процессе от-
жига, а также неустойчивость в области их контакта при спекании. Уста-
новлена самопроизвольная фрагментация изолированных нанопроволок, 
вызванная неустойчивостью Плато–Рэлея. Показано, что контакт прово-
лок усиливает нестабильность и является вероятным местом разрывов. 

Досліджено нестійкість ізольованих нанодротів у процесі відпалювання, а 

також нестійкість в області їхнього контакту при спіканні. Установлено 

самочинну фраґментацію ізольованих нанодротів, спричинену нестійкіс-
тю Плато–Релея. Показано, що контакт дротів посилює нестійкість і є 

ймовірним місцем розривів. 

The instability of isolated nanowires during annealing and the instability 

within the region of their contact during sintering are investigated. Sponta-
neous fragmentation of isolated nanowires caused by the Plateau–Rayleigh 

instability is ascertained. As shown, the contact of wires intensifies instabil-
ity and can be a probable place of wire breakages. 

Ключевые слова: нанопроволоки, спекание, фрагментация, неустойчи-
вость Плато–Рэлея, метод Монте-Карло. 
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1. ВВЕДЕНИЕ 

При получении и технологическом использовании наноструктур 

всегда возникает вопрос об их стабильности, поскольку в отличие от 

макрообъектов наносистемы могут за достижимое время миними-
зировать поверхностную энергию под действием сил поверхностно-
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го натяжения. Например, в работах [1, 2] теоретически обоснована 

и экспериментально продемонстрирована неустойчивость пустоте-
лых радиально-симметричных наночастиц в результате действия 

капиллярных сил. Другим примером проявления наноразмерных 

эффектов является возможность применения теории жидкостей к 

твердотельным системам: фрагментация нанопроволок на отдель-
ные наночастицы объясняется нестабильностью Плато–Рэлея. Во-
обще говоря, причины и механизмы разделения падающего потока 

жидкости на отдельные капли с меньшей общей площадью были 

экспериментально исследованы и теоретически обоснованы почти 

150 лет назад Джозефом Плато и Лордом Рэлеем. Намного позже Ô. 

Николс и В. Маллинс развили теорию неустойчивости для твёрдых 

тел и пришли к следующим выводам: 1) стержень радиусом R не-
устойчив к возмущениям морфологии с длиной волны , которая 

больше длины окружности поперечного сечения стержня; 2) мак-
симальная скорость роста возмущений происходит при определён-
ной длине волны m, которая определяется механизмом массопере-
носа (8,89R, 9,02R и 12,96R соответственно для поверхностной 

диффузии, для объёмной диффузии внутри и вне стержня); 3) m 

определяет расстояния между сферическими частицами, в которые 

оптимизируется каждый фрагмент [3]. 
 Очевидно, что скорость диффузионного массопереноса недоста-
точна для существенного изменения формы в твердотельных мак-
рообразцах, поэтому неустойчивость для них наблюдается лишь 

при сверхплавильных температурах, когда вещество находится в 

жидком состоянии. Однако уменьшение размеров проволок к нано-
метровым ведёт к снижению температуры, при которой фрагмента-
ция становится возможной. В частности, для проволок с диаметром 

30–50 нм неустойчивость была замечена при 400С [4], а с диамет-
ром 10 нм — уже при комнатной температуре [5]. Таким образом, 
неустойчивость, которая в макросистемах проявляется в результате 

действия определённых физико-химических факторов, в нанообъ-
ектах может быть самопроизвольной. 
 Сегодня активно развивается ряд технологических направлений, 

в которых необходимо упреждать или, наоборот, инициировать не-
устойчивость для получения наноструктур с определённой морфо-
логией. Примером может служить технология изготовления мат-
рицы наноточек размером 72,56,8 нм в результате фрагментации 

линейчатой металлической наноструктуры при импульсном лазер-
ном облучении [6] или при нагреве [3, 7]. При отжиге нанопроволок 

оксида меди, на которые предварительно был осаждён оксид алю-
миния, удалось синтезировать последовательность частиц меди, 
инкапсулированных в нанотрубки оксида алюминия [8]. В экспе-
риментах [9] было подтверждено, что период фрагментации стерж-
ней оксида титана и размер отдельных частиц зависит от особенно-
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стей облучения или отжига, а также начальных геометрических 

параметров системы. Сегодня периодические упорядоченные нано-
структуры являются перспективными для записи и хранения ин-
формации, катализа, распознавания ДНК и др. Таким образом, не-
устойчивость Плато–Рэлея можно рассматривать как средство ва-
рьирования морфологии нанообъектов для получения структур с 

заданными характеристиками. 
 С другой стороны, существуют процессы, в которых все же необ-
ходимо избежать неустойчивости и не допустить фрагментирова-
ния системы. Несколько лет назад был разработан метод, который 

обеспечивает саморегулирование размеров столба жидкости и кри-
визны его поверхности в зависимости от интенсивности лазерного 

излучения внутри жидкости за счёт баланса между давлением све-
тового излучения и силами поверхностного натяжения [10]. Это от-
крытие предоставило новые возможности для создания жидких 

световодов и их использования, поскольку удалось стабилизиро-
вать столб жидкости с отношением высоты к диаметру порядка 100. 
Другим проявлением неустойчивости Плато–Рэлея является обра-
зование бусиноподобных структур при осаждении пиролитического 

хрома на многостенные углеродные нанотрубки. В работе [11] пока-
зано, что существует критический диаметр нанотрубки, меньше ко-
торого напылённый хром формирует бусиноподобную структуру, а 

больше которого — оседает сплошным слоем. 
 Одним из новейших методов, позволяющим бороться с негатив-
ными последствиями неустойчивости, можно считать технологию 

самоограничивающейся плазмонной сварки нанопроволок [12]. 
Для повышения эффективности концентрации света в солнечных 

батареях предложено использовать сварную сетку из серебряных 

нанопроволок. Стандартный способ подогрева подложки или всего 

образца приводит к разрушению проволок в местах контактов (рис. 
1, а). В работе [12] предложена плазмонная технология сварки, ко-
торая обеспечивает локальный нагрев лишь в местах контактов 

проволок без существенного влияния на всю систему. При этом 

морфология контактов принципиально отличается (рис. 1, б). Объ-
ясняется это тем, что оптическая наносварка есть процессом само-
ограничивающимся: при спекании проволок ухудшается возбуж-
дение плазмонных мод, и генерация тепла существенно падает. Ав-
торы отмечают, что разрушение проволок при равномерном нагреве 

системы связано с неустойчивостью Плато–Рэлея. Действительно, 
движущие силы имеют ту же природу и вызваны оптимизацией по-
верхностной энергии, но область разрыва имеет принципиально 

другую геометрию и, соответственно, условия неустойчивости 

должны быть другими. 
 Целью данной работы является исследование кинетики эволю-
ции контакта двух нанопроволок с помощью атомистического мо-
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делирования. В этом исследовании мы не используем локальный 

нагрев, а лишь анализируем кинетику процесса спекания и распада 

нанопроволок при равномерном нагреве системы. 

2. ОПИСАНИЕ МОДЕЛИ 

Моделирование процесса спекания нанопроволок реализовано ме-
тодом Монте-Карло на трёхмерной идеальной ГЦК-решётке с пара-
метром a. Проволока описывалась системой узлов решётки, огра-
ниченных цилиндром с радиусом R и осью, определённой вектором 

кристаллографической ориентации. Другие узлы оставались ва-
кантными. Модельный образец содержал фрагмент одной проволо-
ки или контакта двух проволок. В результате наложения периоди-
ческих граничных условий с дополнительными смещениями мо-
дельная система представляла собой бесконечную сетку параллель-
ных или перекрещивающихся проволок (рис. 2). 
 Стохастические переходы атомов в вакантные узлы в пределах 

первой координационной сферы были реализованы по алгоритму 

Метрополиса. Энергия системы определялась суммой парных энер-
гий взаимодействия атомов в приближении первой координацион-
ной сферы. Значение энергии парного взаимодействия атомов со-
ставляло 2kT, где k — постоянная Больцмана и T — абсолют-
ная температура. 
 Для проверки корректности работы модели и оценки рэлеевской 

длины волны  исследовалась устойчивость к фрагментации изоли-
рованных нанопроволок. Для этого было выполнено моделирование 

поведения отдельных проволок различных радиусов в удлинённом 

вдоль оси проволоки образце (Lx20R). В результате наблюдалось 

фрагментирование проволок (рис. 3) со средним значением 5R. 
Заниженное значение , сравнительно с теоретическим [3], можно 

   
       а     б 

Рис. 1. Соединение нанопроволок серебра в результате (а) равномерного 

нагрева подложки и (б) оптической сварки галогенной лампой (единица 

шкалы 500 нм) [12]. 
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объяснить преобладанием поверхностной диффузии со значитель-
ным испарением поверхностных атомов и их осаждением в другом 

месте поверхности проволоки. Полученная оценка была использо-
вана для определения минимально возможных размеров модельно-
го образца. Для реализации системой возможных разрывов вне зо-
ны контакта проволок линейные размеры образца должны значи-
тельно превышать период рэлеевской неустойчивости . В наших 

экспериментах они составляли Lx300a, Ly600a, Lz100a при 

максимальном радиусе проволок 15a. 
 Очевидно, что при использовании общей модельной решётки для 

обеих проволок, можно независимо задать кристаллографическую 

ориентацию лишь одной из них. Ориентация другой будет зависеть 

от угла взаимной ориентации проволок. 

3. ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ 

Для исследования неустойчивости в местах контакта проволок вы-

 

Рис. 2. Схема использования периодических граничных условий со сме-
щениями. 

 

Рис. 3. Эволюция фрагментирования изолированной нанопроволоки ради-
усом R10a. Длина образца составляет Lx20R, а среднее значение  для 

четырёх фрагментов равно 5R. 
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полнена серия экспериментов с различными радиусами проволок R1 

и R2 (от 10a до 17a). Для касания проволок начальное расстояние 

между их осями составляло R1R2. 
 Во всех компьютерных экспериментах наблюдается качественно 

подобная картина — в месте контакта количество материала увели-
чивается, и центральная область приобретает форму близкую к ок-
таэдрической (рис. 4, а). Это происходит за счёт переноса вещества 

из участков, соседних к исходному контакту, что приводит к их ис-
тончению, формированию перешейков, а затем разрывов (рис. 4, б). 
Причём сразу после разрыва перешейка наблюдается утолщение 

проволоки в месте разрыва. Представленная на рис. 4, б морфоло-
гия контакта качественно подобна экспериментальным результа-

  
а     б 

Рис. 4. Эволюция контакта при отжиге нанопроволок с радиусами 

R1R212a, ориентациями [200] и [020], углом взаимной ориентации 90 

в моменты времени: (а) 2,5105
 МКШ и (б) 4,1105

 МКШ. 

 

Рис. 5. Зависимость времени до разрыва проволок на контакте от радиуса 

для взаимно перпендикулярных проволок с кристаллографической ори-
ентацией [200]. 
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там сварки при равномерном нагревании подложки (рис. 1, а). 
 Очевидно, что при одинаковых радиусах и кристаллографиче-
ских ориентациях проволок образование перешейков должно про-
исходить симметрично. Однако в экспериментах наблюдается от-
клонение во времени разрывов, поэтому оценивалось среднее время 

полного отделения центральной части. На рисунке 5 представлена 

зависимость среднего времени формирования разрывов от радиуса 

проволок, которая при увеличении радиуса выходит на линейный 

закон. При изменении кристаллографической ориентации обеих 

проволок (в частности, для ориентации [111]) близкий к линейному 

характер зависимости сохраняется. 
 При изменении угла разориентации проволок изменяется кри-
сталлографическая ориентация одной из проволок (в результате 

использования общей модельной решётки) и, соответственно, по-
верхностная энергия, которая является одним из факторов, влия-
ющих на неустойчивость проволоки, и время разрыва. Следова-
тельно, оценивать время выделения центральной части через 

усреднение времени четырёх разрывов некорректно даже в случае 

одинаковых радиусов проволок. Поэтому исследование влияния 

угла взаимной ориентации на время разрыва в данной работе не 

анализировалось. 
 Отличие начальных радиусов проволок приводит к несиммет-
ричной картине выделения центральной части. Как было показано 

выше, для «залечивания» промежутков между проволоками в об-
ласти начального контакта используется материал из зоны будуще-
го разрыва. Если одна проволока тоньше, то её материал будет ис-
черпан быстрее, и разрывы на ней появятся раньше (рис. 6). 
 Эволюция зоны разрыва проволок во времени зафиксирована на 

 

Рис. 6. Зависимость времени до разрыва проволок на контакте от соотно-
шения радиусов для проволок с кристаллографической ориентацией [111] 
с фиксированным большим радиусом. 
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серии снимков модельной системы на рис. 7. Сразу после начала 

эксперимента заметны несколько истончений проволоки, где воз-
можные разрывы. Но окончательное место разрыва определяется 

областью контакта проволок. 

4. ВЫВОДЫ 

С помощью атомистического метода Монте-Карло исследовано вли-
яние контактов нанопроволок на их устойчивость в процессе отжи-
га. 
 Неустойчивость одиночных проволок проявляется в их самопро-
извольной фрагментации с характерной длиной, которая меньше 

теоретических критериев неустойчивости Плато–Рэлея для твёр-
дых тел с поверхностным механизмом диффузии. Заниженные зна-
чения могут быть вызваны преобладанием диффузии по поверхно-
сти и через газовую фазу, а также малым поверхностным натяже-
нием. 
 При наличии контакта нанопроволок их фрагментация происхо-
дит именно в зоне контакта — нестабильность инициируется самим 

контактом. Для одинаковых в сечении проволок среднее время до 

разрыва увеличивается с ростом их радиусов. При контакте нано-
проволок с различными сечениями сначала образуются разрывы на 

тонкой проволоке, а время до разрыва убывает при уменьшении её 

радиуса. 
 Проанализирована эволюция морфологии контактной зоны: ма-
териал накапливается в зоне контакта для «залечивания» неровно-
стей и оптимизации формы, вследствие чего расходуются атомы из 

соседних к исходному контакту участков. Это приводит к истонче-
нию проволок и формированию перешейков с последующим их раз-
рывом. 

 

Рис. 7. Временная эволюция области контакта проволок до разрыва: (а) 0 

МКШ; (б) 1,1105
 МКШ; (в) 2,5105

 МКШ; (г) 4,1105
 МКШ. 
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