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Возрастающий спектр применений наноча-
стиц меди требует разработки новых методов их
получения и развития существующих способов
[1]. Численное моделирование физических про-
цессов при этом является удобным инструмен-
том, который позволяет усовершенствовать тех-
нологии плазменного синтеза наночастиц метал-
ла в сторону повышения производительности
процесса, снижения энергозатрат и ресурсного
обеспечения. Существующие эксперименты по
плазмохимическому синтезу наноструктур [2–4],
как правило, проводятся в генераторах плазмы на
основе дугового разряда [5, 6]. Однако различные
переходные режимы разрядов могут обладать не-
обходимыми (и еще не исследованными) свой-
ствами, требуемыми для плазменного синтеза. В
частности, можно добиться условий, при которых
разряд постоянного тока горит в режиме, соответ-
ствующем переходной части ВАХ между аномаль-
ным тлеющим разрядом и дугой. В этом случае вся
поверхность катода покрыта токовым пятном и
осуществляется ее равномерная бомбардировка
ионами разряда, ускоренными в прикатодном
слое. Это в свою очередь приводит к нагреву по-
верхности катода до температур, при которых про-
исходит интенсивное испарение материала элек-
трода. Предсказать устойчивое горение разряда в
переходном режиме позволяет численное модели-
рование. В частности, в работе [7], были проде-
монстрированы различные сценарии переходных
режимов разряда, обладающего свойствами близ-
кими к аномальному тлеющему и дуге. В плазме
газового разряда при взаимодействии частиц вы-
сокой энергии с материалом электродов происхо-

дит образование металлических паров, которые
смешиваются с плазмообразующим газом. В зоне
с пониженной температурой происходит конден-
сация паров в наночастицы. Зная пространствен-
ные распределения основных параметров разряда
на основе методов молекулярно-динамического
(МД) моделирования можно предсказать и опи-
сать процессы начала образования (нуклеации) и
роста наночастиц из паров металлов в буферном
газе [8, 9 и др.]. Широкие возможности методов
МД обусловлены вычислительными возможно-
стями современных компьютеров, а также доступ-
ностью пакетов прикладных программ (LAMMPS
и др.). В настоящее время для МД расчетов свойств
металлов получило распространение применение
потенциала погруженного атома (EAM) [8, 9, 10],
которое дает наиболее удовлетворительные ре-
зультаты при согласовании с экспериментальны-
ми данными.

Целью данной работы являлось выявление оп-
тимальных параметров разряда постоянного тока,
при которых осуществляется синтез наночастиц
меди. Для достижения поставленной цели предпо-
лагалось: а) провести численные эксперименты в
рамках гидродинамического приближения по
определению основных параметров газового раз-
ряда, горящего в режиме, соответствующем пере-
ходной части вольт-амперной характеристики
“аномальный тлеющий разряд–дуговой разряд”;
б) с помощью метода МД осуществить симуляцию
процесса нуклеации и роста наночастиц из паров
меди при значениях температуры и давления, взя-
тых из результатов гидродинамического модели-
рования газового разряда; в) на основе получен-
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ных численных результатов сконструировать
установку и провести экспериментальные ис-
следования по синтезу наночастиц.

Для выполнения поставленной цели на пер-
вом этапе было проведено моделирование разря-
да на основе методики подробно изложенной в
работе [7].

Для уравнений баланса тепла для электродов на
оси симметрии ставилось условие равенства нулю
теплового потока, а на внешних стенках катода
рассматривались следующие условия. Внешняя
(противоположная разрядному объему) стенка
электродов, поддерживалась при постоянной тем-
пературе, а боковые стенки электродов охлажда-
лись путем теплообмена с окружающей средой. В
качестве материала электродов была выбрана медь.
Численные эксперименты проведены для диапазо-
на тока от 500 мА до 1 A. Давление в системе варьи-
ровалось в диапазоне от 10 до 100 Торр с шагом в
10 Торр.

В результате численных экспериментов были
получены все основные параметры и воспроизве-
дена классическая картина структуры разряда по-
стоянного тока, горящего в аномальном режиме.
Практически большую часть разрядного проме-
жутка занимает положительный столб, в котором
наблюдается практически однородное распределе-
ние концентрации заряженных частиц и напря-
женности электрического поля. Вблизи катода рас-
полагается катодный слой с резким падением по-
тенциала электрического поля и максимумом
концентрации ионов, а вблизи анода – анодный
слой. Было установлено, что при давлении 50 Торр
и силе тока 990 мА газ в разрядном промежутке на-
гревается до температуры 2600 K (рис. 1а), а по-
верхность медного катода до температуры близ-
кой к температуре кипения ~2240 K (рис. 1в).
Причем нагрев происходил за счет процессов,
протекающих в прикатодной области разряда –
доминирующим являлся процесс бомбардировки
катода ионами [7]. Основными механизмами
поддержания разряда были вторичная электрон-
ная эмиссия и термоэмиссия с поверхности като-
да. Однако отметим, что, несмотря на столь высо-
кую температуру поверхности катода, в отличие
от равновесного дугового разряда токовое пятно
полностью покрывало катод (не контрагирова-
ло). Это свойство, как известно, характерно для
аномального тлеющего разряда. На рис. 1б приве-
дено распределение суммарной концентраций
всех сортов ионов аргона. Непосредственно у ка-
тода концентрация ионов составила примерно
2.5 × 1011 см–3 и равномерно распределена у по-
верхности медного катода.

Для проверки возможности образования нано-
частиц при полученных значениях температуры и
давления газа в межэлектродном пространстве и на
ее периферии было проведено МД моделирование
процесса нуклеации паров меди. Сделано предпо-
ложение, что образование устойчивых кластеров
из атомов меди будет происходить в объеме бу-
ферного газа на периферии разряда, где темпера-
тура порядка 1000 K. Будем исходить из того, что
при давлении 50 Торр влияние столкновений ато-
мов меди с атомами аргона на образование кла-
стеров меди не существенно. Данное предполо-
жение представляется оправданным, т.к. даже
для концентраций смесей атомов меди и аргона,
соответствующих давлениям порядка атмосфер-
ным, в работе [9] убедительно было показано, что
в процессах начала нуклеации паров меди, при-
сутствие буферного газа играет второстепенную
роль. Тогда можно выбрать следующие условия
для МД моделирования: число частиц меди и раз-
мер моделируемой области должны соответство-
вать давлению в 50 Торр при температуре 1000 K.
Взаимодействие атомов меди между собой задава-
лось потенциалом погруженного атома (EAM-po-
tential). Расчеты были проведены с использовани-
ем пакета LAMMPS [11]. На первом этапе была
создана расчетная область со случайно располо-
женными атомами меди в количестве 5000. На-
чальная температура задавалась равной 10000 K с
целью привести систему в равновесное состоя-
ние. Далее температура медленно снижалась до
значения 1000 K. На следующем этапе система
была предоставлена самой себе, причем колеба-
ния температуры не превышали 5% от среднего
значения. Было обнаружено, что за время 1.2 мкс
в системе образуются зародыши наночастиц раз-
мерами до 3 нм (рис. 2). Тем самым показано, что
при исходных давлениях на порядок ниже атмо-
сферного в парах меди может идти процесс нук-
леации.

Таким образом, в ходе многомасштабного мо-
делирования установлено, что в переходном ре-
жиме “аномальный тлеющий разряд–дуговой
разряд” с медными электродами при давлении
50 Торр, силе тока около 990 мА и напряжении
около 100 В, могут создаваться условия для обра-
зования зародышей и дальнейшего роста наноча-
стиц меди.

С учетом установленных на этапе моделирова-
ния условий был поставлен эксперимент. В ваку-
умную камеру был установлен стенд, схема которо-
го представлена на рис. 3а. Конфигурация электро-
дов была вертикальной, снизу располагался катод.
Поперечно продольной структуре разряда был ор-
ганизован поток инертного газа с целью “вынести”



166

ХИМИЯ ВЫСОКИХ ЭНЕРГИЙ  том 54  № 2  2020

ФАЙРУШИН и др.

наночастицы меди, образованные на периферии
разряда, и осадить их на подложке. На первом эта-
пе эксперимента с помощью форвакуумного насо-
са откачивался воздух до давления в 10–2 Торр.
Затем камера заполнялась аргоном до давления
50 Торр, после этого организовывался поток
инертного газа 2.8 × 10–5 м–3/с. На электроды с
источника питания прикладывалось напряжение
и зажигался разряд в режиме, соответствующем
переходу “аномальный тлеющий разряд–дуговой
разряд” при силе тока 900 мА. Через смотровое
окно визуально наблюдалось расплавление по-
верхности катода и распыление частиц. Время
проведения эксперимента составило 60 с.

В результате экспериментов были получены
осажденные на подложке частицы, которые были
проанализированы на электронном микроскопе

(рис. 3б). Размер осажденных на подложке нано-
частиц меди составил 10–100 нм. Также имеются
субмикронные частицы размером несколько со-
тен нанометров.

Таким образом, в работе в рамках двухэтапно-
го гидродинамического и молекулярного модели-
рования выявлены оптимальные параметры пе-
реходной формы разряда постоянного тока, при
которых осуществляется эффективный синтез на-
ночастиц меди. На основе данных, полученных из
численных экспериментов, разработана установка
для синтеза наночастиц меди в газовом разряде.
Проведенные на установке экспериментальные
исследования по получению наночастиц и анализ
с помощью сканирующего электронного микро-
скопа показали, что при давлении 50 Торр и силе
тока около 1 A в разряде могут образовываться на-
ночастицы меди размерами от 10 до 100 нм.

Рис. 1. Распределения температуры тяжелых частиц в разряде (а), суммы концентраций всех типов ионов (Ar+, Ar2+,
Ar3+) в разряде (б), температуры поверхности катода (в) при давлении 50 Torr и токе 990 mA.
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Рис. 2. Визуализация наночастиц и отдельных атомов меди, полученная из данных МД моделирования.
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Рис. 3. Схема плазмохимического реактора (a) и фотография подложки, полученная с использованием сканирующего
электронного микроскопа (б).
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