
� � � � Acta Phys. Sin. Vol. 61, No. 6 (2012) 066101

��������������� Al ������������������������������*

���1)2)† ���1) ��1) ���1) ���2)

1) ( ����, �������������������, �� 250022 )

2) ( ������, ����������� i-Cube ��, �� 660-701, �� )

( 2011 � 11 � 30 ���; 2011 � 1 � 22 ������ )

�� EAM �������, ��������������������� Al ������������
����, ��������������������������. ��	�: Al ������������
����	, �����������. �	�������,������� Al ���
	��
��	��;

����������, �� N3 ����	����, �����������������, 	��
��	
����� - �


���������������.

���: ���, ����,
��	��, ����

PACS: 61.46.−w, 71.15.Pd, 61.50.Ks

1 � �

������������
, ������
��
���	�����	����		
�
������������� [1]. �����
�
�������	�
, 	��������
�����	�������	�����

�, ������������, ���
��
���
����

����. 	�, ����
	������
�, ������������
��	����
, �����������
���������������������
����. ��������� [2]��� [3]�
������������ [4]����� [5−9] �
�����������������	��
�. �	��������	�, �������
�����	��������	�, �	�
�� [10] ���	����������, ���

� Cu55 ��� Cu 	� (010) 	�������
�
���
��������, �����
�
������������	�. �������
��������������
�����
�, ����������	���������
���
������. ����� Au, Ni,

Cu, Al �����������������,

�����������	��������
	� [11−14]. ��, ���������
��
��������������
		����
�����. � Wang� [15] ���������
�����		������� 0.5—3 nm� Au

���������, �� Au ������	
���������, ��	�� (D � 0.6 nm),


�
���� (D = 1.0—2.2 nm) ��� fcc �
� (D > 2.2 nm). ��, ����� Ti[16], Zr[17],

Pt[18], Mg[19] ����������������
��. ��,���	�������� Al ���
�����	�, ������������

������, ���
�����������
�� Al ����������������, �
���������������������
���		������.

2 �������

Al �������������	�, ��
�
� fcc ����, ������� (XY �)

���
, Z �
��, X , Y , Z 	����
�� fcc � [100], [010], [001] �, � Z ���
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���
��	, �����������	�.

����
�
�� 10a (a � Al �����),

������� 3a0 × 3a0, 4a0 × 4a0, 5a0 × 5a0,

6a0 × 6a0 � 7a0 × 7a0, ������� 360, 640,

1000, 1440 � 1960 �, ����� N3 N4, N5, N6

� N7 ���. Al ������������ Voter

� Chen[20] ���������� (embedded atom

method, EAM), 	���
������� fcc 	
� Al ������������ [21]. �����
����������	�
�, ��
����
���
�� Velert ��, �������
��
� Maxwell-Boltzmann ��
�, 
��
� 5 fs.

��, ��	� 1500 K �� 2× 105 �
��
,

��
����. ��, ���������, ��
�� k1 = 1011 � k2 = 1010 K/s������

� 300 K, ������, ��	�
��
���
	���.

���������� Al ������	
���
, ���������� (pair anal-

ysis technique, PA)[22], 	���������

�������	�����	�	����
�. �������	���������
	���	��������������, �
	��������������
���
������������. ��������
��������
����������
��		������, ���������
����, ����������������
��������	�������
��

, ���������. ��������	�
�� (i j k l) �	
������		. i 	�
��������, ������������
	��
, �
� 1, ��
�� 2; j�	���
����������
����; k	���
�
����������	; l�������
����������	���������.

���	��	�������
�����
���	

�����, ������	��
� fcc, hcp, bcc �
�������������
�. ��, 1551 ������������, �

����	
, 1541 ���	�������
��, �����
���, 1431 ��	
	��
�����, ��������������	�
�; fcc ��� 1421��
��; � hcp ����
����	� 1421 � 1422 ��; 1441 � 1661 �
�� bcc ����
��; 1201 � 1311 ����

���������
���
.

3 �������

� 1 � 300 K 
 Al ����������
� � ��	 � 
 � �. � � � �, �� � � �
� k1 = 1011 K/s 
, N3 � N7 ��� (� 1(a1)—

(e1)) 
�
��	��. ��, �������
� k2 = 1010 K/s 
, ��������
��
� N3 ����	��; � N4 � N5 ����
��
��	��; N6 ��������
�, �
� 1(d2), ��
���	���, 
��	�
��
���,�
�����������

,

��	�����

���; ��, ��	�

�, ��������� N7 ����� Al ���
������������
.

� 2 � Al ������ k1 � k2 ����
� 300 K 
������. ���	�
�: �
	�� k1 ���, N3 �����������
�; N4 �������������, �����
�	�����; ����������, N5, N6

� N7 ������������� 4, 5 � 6 �,

������	�����. �������� k2


, �� 1 	�, N3 ����	��; N4 � N5 �
��������� 3 � 4 �, ���
����
���; N6 ���������

�����
�������; ��, N7 ����� Al ���
��������������. �	�, Al ��
��	��� Cu ���	 [12], 
�����
�	�. �
, Al ��������������.

��������
, �	����������,

��������
������, �����	
��� “��”. ��, ����������
	
�	���������, ������	�	�
����, 
���������������

��	��, �����������
��	�
��� [15−19]. ��, �������	��	�
�, Al ����������� N3 ����	�
�, �	���� N3 ���������; ��
�������	���
 (7a0 × 7a0), Al ��
����		��������; �������

��� Al ���, ��������, ��
��
��	��	����� - �

�
��
�, ���������

�
���, 	��

���
��	������������
	����.
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� 1 Al ���� k1 � k2 ��� 300 K 
�	�
�� (a—e�� N3—N7)
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� 2 Al ���� k1 � k2 ��� 300 K 
������ (a—e�� N3—N7)
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���	��� Al ���	�����
���,����� k2 ����	� Al ����
�����, �� N3 �����������	
��, ��� N4 � N7 �����������
���.

� 3 
�� Al ����� 1500 K  300 K

�
�����������. ���	�

�, �
�� 1500 K �� 600 K ����, 	
����������
��������

�
, 	��	��	
������. �
��
���	���, N4, N5 � N6 ����
������

� 500 K 
�	���,

��������
�	��������
����
, �	�����	
�
, �	��
�������. �������� N7 ����
� 500 K 
������������
, 	�
��������, ��� 1 �� 2������
��	��.

� 3 � k2 ��� Al ����
�����������

���	�������� Al ������
�������, �����������. � 4


���	���������	�
����
��. 1431 ��	
��	�	�������
�. �� 4(a) 	�, � 1500 � 600 K��
��,

1431 ������	��
�����	���,

� 600 K 

�����, �	������,

���, 1431 ����	�
. �� 600 � 500 K

��
���, 1431 ������	�	���,

���������� N7 ���������
�, �������� S4 ����������.

N5 � N6 ���������, �������
��, 	��� N4 ������� N7 ���.

�	�, �	���������������
������. � 1431 �������, 	



���� 1551 ���	
��
���� 1541

������	�������
������
���� (� 4(b)). ���
���� 600 K �
�
, 1541 � 1551 �������������
�.�� N4, N5 � N6 ���, 1541 ������
	� 600 � 500 K �����������, �
� 400 K 

���, ������, � 300 K 

���	���	. ������, 1551 ���
���	� 600 � 500 K �
����	��,

���
���������, 300 K 
��	
�� 3%. �	�, ����
��������
	����, �����	�������	�

, �	��
���	�����	����
������
���. ��� N7 ���, 1551

������	� 600 � 500 K �
����	
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����, ������
���	���� 0;

� 1541 ������	�� 600 � 300 K��

�������, � 300 K 
�� 3%. �	�, N7

������������
�����, ��
��
�����. 1421 � fcc ����
��,

� hcp ������	� 1421 � 1422 ��. �
� 4(c) ��, 1421 � 1422 ������	���
��������, ��	�����	��
�����.�� N4, N5 � N6 ���, 1422 ��
����	��
���������; �� N7

���, �� 600 � 500 K ��
���	��,

������
��������. 1421 ��
����	� 600 � 500 K ��
������
���, ���
���������. �� N4

����������; ������� N7 �
��������, ����	� 67%; N5 � N6

�����������. �	�, N7 ���
������fcc����, ��
���� N5

� N6 ���������, 1421 ������
	�� 30%, ���������	��� 1431,

1541 � 1551 �������� 30%, �	���
������, 	
���
��������
�	�	
����������	
���

�����. ������	��� N4 ����,

1421 ���� 15%, � 1431, 1541 � 1551 ���
����� 37%, �	��������	
��
�
��������
. ����, �����
�������, 	
����
�������
�	�	���, �	
�����������
�	�	���.

4 � �

�� � � ���� ��� � � �, �
� EAM ���, �������� Al ����
��������������������
�, ����������, 		�������
��������������. ����	�:

Al ����������������	, �
����������. �	�������, �
������ Al ���
	��
��	��;

����������, ������� N3 ��
���, �������	��; �	, ���
�������, Al ���������
�
�	�������


���; �����
� 7a0 × 7a0 
�����fcc����. ����

� 4 � k2 ��� Al ������������	�
����		
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������	�, ������������,

	
����
��������	�	���,

�	
������������	�	���.

��, ����	�� Al ����
��	�
���
, 	�	��������	���
���. �
�����, ��
��	����

����	�����	����	�����
������ [23]. ��, ����, �����
�	��	�	���
��	��� Al ��
�	�����	����������
�
����.
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Abstract

The freezing behaviors of Al nanowires with different section sizes and cooling rates are studied by using the classic molecular

dynamics simulation via embedded atom potentials. In order to invesligate the evolution of the local clusters in the transformation of Al

nanowires, the pair analysis technique is employed. The simulation results indicate that the final structure of Al nanowires is strongly

affected not only by cooling rate, but also by the size effect during solidification from liquid. At a rapid cooling rate, the final structures

are all helical multi-shelled structures. However, at a slower cooling rate, the structure changes from helical multi-shelled to crystalline

via near-hexagonal shell structure with the increase of section size except that the thinnest Al nanowires break down.

Keywords: nanowires, size effect, helical multi-shelled structure, pair analysis
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