Молекулярно-динамическое моделирование теплофизических свойств и определение критических параметров золота. 
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Наночастицы золота могут применяться в тераностике благодаря металлической природе золота и его биоинертности [1].

Одним из перспективных направлений получения наночастиц является лазерная абляция исходного материала импульсами ультракороткой (10-15-10-12 с) длительности [2]. Математическое моделирование применяется как основной инструмент исследования лазерной абляции. Для математического описания быстрых и сильно неравновесных процессов, индуцируемых в металлических мишенях ультракороткими лазерными импульсами, используются атомистические континуальные модели. Для континуальных моделей входными данными являются термофизические свойства вещества в температурном диапазоне от 300 К до критической температуры.

Данный температурный диапазон включает фазовые переходы I-го рода (плавление–кристаллизация, испарение–конденсация), а также околокритическую область.  Однако, при приближении к критической точке свойства вещества изменяются, так как возникают новые явления и механизмы взаимодействия частиц вещества, такие как флуктуации параметров вещества (прежде всего плотности), величина которых очень быстро растет при приближении к критической точке и стремится к бесконечности в самой критической точке. Поэтому одной из наиболее важных задач математического моделирования является определение параметров критической точки (температура, плотность, давление), а также определение теплофизических и термодинамических характеристик в температурном диапазоне от 300К до критической температуры. 

Для проведения моделирования использовался потенциал взаимодействия между частицами EAM. Расчеты проводились с помощью пакета LAMMPS. Значение критической температуры определялось по результатам МДМ с использованием метода среднего размера кластеров в критической области. Проведено сравнение результатов моделирования данной работы с результатами оценки критической температуры золота другими авторами, использующими различные подходы. Для уточнения значения критической плотности использовалось эмпирическое правило прямолинейного диаметра. Для определения теплофизических свойств варьировали параметры моделирования, использовали термостат и баростат Берендсена. 

В результате моделирования критическая температура золота составила 6600 К. Это значение находится в середине диапазона результатов других авторов (4820–9500 К). Критическая плотность составила 3.8 г/см3, критическое давление - 0.088 ГПа. Определены барические зависимости удельной теплоты плавления Lm(P) и равновесной температуры плавления Tm(P) в диапазоне давления от 0 до 100 кбар. Определены температурные зависимости плотности ρ(T), линейного размера образца L(T), коэффициента линейного расширения α(T), энтальпии H(T) и теплоемкости решетки Clat(T) в диапазоне температур от 300 К до 6000 К. Сравнение рассчитанных характеристик золота с данными экспериментов показало отличие порядка нескольких процентов.

Таким образом, метод молекулярно-динамического моделирования с использованием потенциала EAM с хорошей точностью описывает теплофизические процессы в золоте, в том числе вблизи критической точки. Полученные зависимости теплофизических свойств будут применяться для моделирования лазерной абляции золота с использованием континуальной модели.
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