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В работе с помощью теории функционала плотности были рассчитаны энергии поверхност-
ной связи для чистых металлов Ni и Pd. Были получены значения, равные 5.32 эВ и 4.65 эВ
соответственно, что является хорошей точностью для первопринципных расчетов. В работе
также были произведены расчеты энергии поверхностной связи для разных конфигураций
сплавов NiPd с концентрацией никеля и палладия 66%, 50%, 33%. Для каждого типа решеток
были произведены расчеты энергии поверхностной связи как для Ni, так и для Pd. Моделирова-
лось несколько видов решеток, и было получено, что средние значения энергии поверхностной
связи Ni и Pd равны: 5.02 эВ и 4.36 эВ соответственно в сплаве с концентрацией Ni, равной 50%,
4.89 эВ и 4.22 эВ соответственно в сплаве с концентрацией Ni, равной 66%, 5.12 эВ и 4.40 эВ со-
ответственно в сплаве с концентрацией Ni, равной 33%.
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ВВЕДЕНИЕ

Энергия связи атома на поверхности кристалли-
ческой решетки является важным параметром для
физики твердого тела. Отметим, что существует
несколько близких понятий, связанных с энерге-
тическим состоянием поверхности и твердого тела
в целом. В первую очередь это поверхностная энер-
гия связи частицы (binding energy), которую мож-
но определить как энергию, необходимую для уда-
ления частицы из поверхности системы. Не стоит
путать данное понятие с другим близким поняти-
ем — энергией когезии, известным в зарубежной ли-
тературе как cohesive energy; это энергия, получен-
ная за счет размещения атомов в кристаллическом
состоянии по сравнению с газовым состоянием, то
есть разность между энергиями кристалла и газа
из того же вещества. Наконец, поверхностная энер-
гия — это энергия образования единицы поверхно-
сти, определяемая как термодинамическая функ-
ция, характеризующая энергию межмолекулярного
взаимодействия частиц на поверхности раздела фаз
с частицами каждой из контактирующих фаз.

Поверхностная энергия связи является одним из
основных параметров, описывающих процесс рас-
пыления поверхности твердого тела при бомбар-
дировке атомарными частицами. К сожалению, ее
точные значения не поддаются экспериментально-
му определению, хотя известны попытки расче-
та с помощью компьютерного моделирования [1].
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Ситуация усложняется, если исследуемая система
представляет собой не чистое вещество, а много-
компонентный сплав или соединение. В этом случае
значения поверхностной энергии связи каждого из
компонентов определяются химическим окружени-
ем соответствующего атома. Считается, что измене-
ние энергий монотонно в зависимости от состава, то
есть компонент, имеющий большую энергию связи
в чистом виде, будет сильнее связан и в сплаве [2].
При описании распыления многокомпонентных ма-
териалов ситуация осложняется тем, что в процес-
се распыления состав поверхности и приповерхност-
ных слоев, а следовательно, и энергия связи компо-
нентов изменяется за счет преимущественного рас-
пыления, сегрегации, диффузии и т.д. [3] Таким об-
разом, знание величины поверхностной энергии свя-
зи и характера ее изменения при смене химическо-
го окружения атома необходимо для адекватного
описания процесса модификации поверхности под
действием ионного облучения.

В данной работе исследуется энергия связи ато-
мов на поверхности чистых монокристаллических
никеля и палладия, а также их сплавов с раз-
личной концентрацией компонентов NixPdy . Такие
сплавы являются удобной модельной системой, по-
скольку они представляют собой твердые раство-
ры замещения. Атомы никеля и палладия могут
относительно свободно заменять друг друга в кри-
сталлической решетке, то есть изменение соста-
ва в широких пределах не приводит к образова-
нию дефектов и новых фаз и связанных с этим
дополнительных эффектов.
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В качестве инструмента нахождения поверхност-
ной энергии связи мы используем численное моде-
лирование. В разд. 1 представлено теоретическое
описание методов расчета. В разд. 2 представлены
результаты расчета энергии поверхностной связи
атомов для разных концентраций в сплавах.

1. ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ МЕТОДЫ

1.1. Теория функционала плотности

Теория функционала плотности играет важную
роль в вычислительной физике и химии. С ее по-
мощью можно рассчитать параметры системы, не
прибегая к экспериментам. И хотя данная теория
имеет ряд преимуществ, ее изучение и использова-
ние требует проработки на практических задачах.
Одним из параметров, который может быть опре-
делен с помощью теории функционала плотности,
является вышеупомянутая поверхностная энергия
связи атома в системе.

Основное положение теории функционала плот-
ности опирается на тот факт, что важнейшие свой-
ства системы взаимодействующих частиц могут
быть выражены с помощью функционала электрон-
ной плотности n(r). Существование такого функ-
ционала для многоэлектронной системы, находя-
щейся при нулевой температуре, впервые было до-
казано в работе Кона и Хоэнберга [4]. Практиче-
ский способ построения функционала плотности
приведен в работе Кона и Шэма (the Kohn–Sham
ansatz) [5].

Теория функционала плотности получила рас-
пространение в физике твердого тела. С ее по-
мощью изучается широкий спектр явлений, таких
как, например, адсорбция [6, 7], десорбция [8], элек-
трокатализ [9], поверхностная сегрегация [10] и ре-
зонансный электронный обмен [11, 12], изучаются
механические свойства как твердых тел [13], так
и более сложных систем, например атомных кон-
тактов [14]. Также с ее помощью можно найти па-
раметры твердых поверхностей, например поверх-
ностную энергию кристалла [15], работу выхода
и поверхностную энергию образования поверхно-
сти [16], а также изучаемую в данной работе по-
верхностную энергию связи [17].

1.2. Расчет энергии связи

Как уже было сказано выше, немаловажным па-
раметром поверхности твердого тела является по-
верхностная энергия связи, или энергия удаления
атома с поверхности.

Основной формулой для нахождения энергии по-
верхностной связи, применяемой в наших расчетах,
является:

Ebinding = Ebulk − Eslab − Eatom, (1)

где Ebulk — энергия целой системы, Eslab — энергия
решетки без одного атома на поверхности, Eatom —
энергия отдельного атома. Таким образом можно
найти энергию, необходимую для удаления одного
атома с поверхности.

1.3. Постановка задачи

Рис. 1. Модельная система поверхности метал-
ла/сплава. В данном случае представлена модели-
руемая поверхность Ni

На рис. 1 изображена модельная система, ко-
торая представляет собой супер-ячейку, наполови-
ну заполненную ГЦК кристаллической решеткой
ориентации (100) моделируемого материала (чисто-
го металла Ni или Pd либо их сплавов) размера
3 × 3 × 3, наполовину заполненную вакуумом. Па-
раметр решетки выбирался на основе эксперимен-
тальных данных [18]. Таким образом можно моде-
лировать исследуемую поверхность.

Мы рассчитывали полную энергию данной систе-
мы, затем мы удаляли с поверхности центральный
атом (на рисунке это атом Ni30) и рассчитывали
энергию новой системы, после чего рассчитывали
энергию 1 атома Ni в вакууме. Энергия связи рас-
считывалась по формуле (1), приведенной в преды-
дущем разделе.

1.4. Параметры расчетов

Расчеты на основе теории функционала плотно-
сти проводились в базисе плоских волн с локаль-
ной плотностью для обменно-корреляционного по-
тенциала. Мы вычисляли полную энергию с помо-
щью формализма псевдопотенциального импульс-
ного пространства, используя проекторно присо-
единенные волны (также известного как метод
PAW [19]). Интегрирование по зоне Бриллюэна про-
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водилось с использованием Гауссова размытия. Ис-
пользовалась энергия отсечки равная 400 эВ.

В наших расчетах мы использовали алгоритм
сопряженных градиентов для релаксации ионов
в их мгновенное основное состояние. Для сплавов
NiPd учета дипольных поправок не применялось,
использовалась супер-ячейка 3 × 3 × 3, а также
2×2×2 k -точки с использованием метода генерация
Мокхорста–Пака [20].

1.5. Корректность задаваемых параметров

Одним из принципов компьютерного моделирова-
ния является поиск компромисса между точностью
расчетов и скоростью работы программы. Задачи,
поставленные в данной работе, требуют большого
числа расчетов, а следовательно, необходимо найти
такие параметры, которые бы сильно не влияли на
качество расчетов, но при этом влияли на скорость
их выполнения

Как уже было сказано выше, в ходе расчетов
мы использовали ячейку 3 × 3 × 3. Выбор размера
ячейки 3 × 3 × 3 обусловлен балансом между ми-
нимизацией эффекта самовоздействия дефекта (от-
сутствующего атома) при использовании периоди-
ческих граничных условий и сохранением приемле-
мой производительности расчетов. Так, при исполь-
зовании ячеек размером 1× 1× 3 из-за периодично-
сти граничных условий расчетная энергия связи су-
щественно менялась (до 0.54 эВ) из-за некорректно-
го обрыва связей удаляемого атома со своими лате-
ральными соседями в поверхностном слое. Исполь-
зование ячейки 3×3×3 устраняет данную проблему,
т.к. включает всех непосредственных соседей удаля-
емого атома. Использование ячеек большего разме-
ра актуально для подавления дальнодействующих
электростатических сил в случае заряженных де-
фектов [21, 22]. В рассматриваемой задаче исполь-
зование большой расчетной ячейки не столь акту-
ально, т.к. удаляемый атом не влияет на заряд об-
разца. В то же время увеличение размера ячейки
до 5×5×3 примерно в 3 раза замедляет производи-
тельность расчетов. Так, для расчета одной конфи-
гурации ячейки 5× 5× 3 потребовалось 1.5 недели
на используемом расчетном сервере.

Толщину слоя по оси перпендикулярной поверх-
ности мы взяли равную трем ячейкам. Данный раз-
мер использовался потому, что рассчитанные значе-
ния поверхностной энергии связи для ячеек 1×1×3
и 1×1×6 чистого Ni были равны 4.78 и 4.83 эВ соот-
ветственно, то есть разность данных энергий равна
около 1%. Таким образом, скорость расчетов увели-
чивается без потери в качестве при использовании
супер-ячейки глубиной из 3 элементарных ячеек
вместо 6.

Также были проведены расчеты зависимости по-
верхностной энергии связи Ni от числа K -точек
(число узлов расчетной сетки в обратном простран-
стве). Значения поверхностной энергии связи для
сетки 2 × 2 × 2 отличались от значения для сетки

3 × 3 × 3 (а также 3х3х2) на 0.1 эВ (5.32 и 5.42 эВ
соответственно). Поэтому было принято решение
о правильности расчетов, выполненных с помощью
k -сетки 2× 2× 2.

В ходе расчетов мы использовали так на-
зываемый средний параметр точности (medium
precision). Это комплексный параметр, влияющий
на значение других параметров (в том числе на
энергию отсечки и параметры сетки при быстром
фурье-преобразовании), непосредственно участву-
ющих в расчетах. Мы получили значения поверх-
ностной энергии связи 4.78 эВ для высокой точно-
сти, 4.79 эВ для средней точности и 4.54 эВ для
низкой точности. Таким образом, качество расче-
тов с использованием средней точности не сильно
отличается от расчетов с использованием высокой
точности (в отличие от низкой), поэтому в наших
расчетах мы использовали именно ее.

2. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

В данном разделе представлены результаты моде-
лирования системы поверхности и расчетов поверх-
ностной энергии связи для чистых металлов Ni и Pd
и их сплавов.

2.1. Энергия связи атома на поверхности

металла

2.1.1. Чистый Ni и Pd

Рис. 2. Моделируемая система поверхности чистого Ni.
Часть электронной плотности, выступающая за преде-
лы супер-ячейки внизу рисунка, вследствие трансляции
ячейки изображена сверху

В ходе работы были рассчитаны поверхностные
энергии связи для чистых металлов Ni и Pd. Мо-
делируемая система представлена на рис. 2. Вви-
ду особенности работы программного пакета часть
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электронной плотности, выступающая за пределы
супер-ячейки снизу, благодаря трансляции ячейки
заходит в область другой супер-ячейки сверху, что
приводит к нахождению части электронной обла-
сти вверху супер-ячейки. Были получены значения,
равные 5.32 и 4.65 эВ. Это близко к значениям,
полученным при расчете с помощью потенциалов
Морзе для ориентации поверхности (100), равным
5.55 эВ для Ni и 5.15 эВ для Pd [1]. Табличные
значения энтальпии сублимации при нормальных
условиях для Ni и Pd — 4.46 эВ/ат. и 3.92 эВ/ат.
соответственно.

2.1.2. Сплав NiPd

Также в ходе работы были рассчитаны поверх-
ностные энергии связи для разных конфигураций
сплавов NiPd с концентрацией никеля и палладия
50%. Расположение атомов было сгенерировано слу-
чайным образом, после чего редактировалось та-
ким образом, чтобы ближайшие соседи удаляемого
атома были равным образом представлены как Ni,
так и Pd.

Для каждого типа решеток были произведены
расчеты как для поверхностной энергии связи Ni,
так и для Pd с тем условием, что для моделиро-
вания решетки все атомы «зеркально» заменялись
атомами другого типа. То есть для расчета энергии
связи Pd в решетке первого типа мы заменяем все
атомы Ni на Pd и уже для такой новой решетки
считаем энергию поверхностной связи Pd.

Моделировалось несколько видов решеток. Для
удобства восприятия на последующих рисунках
изображены верхние 2 слоя моделируемой поверх-
ности. В первом случае (рис. 3, а) вокруг удаляемо-
го атома находились 4 атома того же типа в верх-
нем слое, причем трое из них были сгруппирова-
ны друг к другу. На втором слое от поверхности,
то есть непосредственно под удаляемым атомом,
находились 2 атома одного типа и 2 атома дру-
гого типа. При таком расположении атомов бы-
ла получена энергия связи для Ni 5.10 эВ, а для
Pd — 4.38 эВ. Атомы одного типа с удаляемым
представлены красным цветом.

Во втором случае (рис. 3, б ) моделировалась ре-
шетка, аналогичная первому типу, но удаляемый
атом был изменен местами с атомом самого нижне-
го слоя, то есть слоя, не участвующего в поверхност-
ном взаимодействии. При такой конфигурации по-
лучилось, что энергия связи Ni стала 4.97 эВ, а энер-
гия поверхностной связи Pd стала 4.33 эВ. Таким
образом, по сравнению с энергией связи в решетке
первого типа, энергия связи для Ni уменьшилась
на 0.13 эВ, а для Pd уменьшилась на 0.05 эВ.

Для решетки третьего типа (рис. 4, а) использова-
лась следующая конфигурация: среди ближайших
4 атомов от удаляемого 2 атома, лежащие симмет-
рично относительно удаляемого атома в плоскости
поверхности, были одного типа, еще 2 атома на по-
верхности, расположенные в ее углах, были одного

Рис. 3. Моделируемая поверхность NiPd: а — первого
и б — второго типов. Зеленым цветом обозначен удаля-
емый атом, красным — атомы одного элемента с удаля-
емым

типа, причем опять же лежали симметрично отно-
сительно удаляемого атома. На втором слое от по-
верхности 2 атома из 4 ближайших к удаляемому
были одного типа. При таком расположении атомов
поверхностная энергия связи для Ni была 5.04 эВ,
а для Pd — 4.38 эВ. Полученные значения не сильно
отличаются от значений для решетки первого типа
(для Ni отличается на 0.06 эВ, для Pd различия
отсутствуют).

Рис. 4. Моделируемая поверхность NiPd: а — третьего
и б — четвертого типов. Зеленым цветом обозначен уда-
ляемый атом, красным — атомы одного элемента с уда-
ляемым

В четвертом случае (рис. 4, а) атомы одного ти-
па были сгруппированы вокруг удаляемого с одной
стороны (зеркально относительно оси симметрии),
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на нижнем от поверхности слое 2 атома одного ти-
па лежали зеркально относительно оси симметрии.
При такой конфигурации энергия поверхностной
связи Ni равна 4.96 эВ, а Pd 4.35 эВ. Относительно
второй конфигурации энергия связи Ni уменьши-
лась на 0.01 эВ, а для Pd увеличилась на 0.02 эВ.

Таким образом, было получено, что средние энер-
гии связи Ni и Pd равны 5.02 эВ и 4.36 эВ соответ-
ственно. Данные значения меньше значений энер-
гии связи для чистых металлов Ni и Pd на 0.3 эВ
и 0.29 эВ соответственно, что свидетельствует об
уменьшении энергии поверхностной связи элемен-
тов в сплаве NiPd.

2.1.3. Сплав Ni67Pd33

В отличие от концентрации 50% для каждого
элемента, для концентрации 33% при замене ато-
мов одного сорта на другой также придется менять
и постоянную решетки, поэтому каждая моделиру-
емая решетка будет описывать отдельно. Концен-
трация Ni67Pd33 в расчетах использована, чтобы
работать с целым числом атомов, поскольку в на-
шей системе находится 54 атома, а при концентра-
ции Ni75Pd25 придется использовать нецелое число
атомов (40.5 атомов).

Для расчета энергии связи Ni в сплаве Ni67Pd33

была использована конфигурация, представленная
ниже (рис. 5). В поверхностном слое находились
4 атома Ni, а на втором слое от поверхности нахо-
дились 7 атомов Ni, таким образом 11 из 17 атомов
в приповерхностных слоях были атомами Ni, что
близко к концентрации 67%. Энергия связи Ni по-
лучилась 4.89 эВ, что меньше энергии связи NiPd
с концентрацией 50% на 0.13 эВ. Красным цветом
представлены атомы Ni.

Рис. 5. Моделируемая поверхность Ni67Pd33 для расче-
та энергии связи Ni. Зеленым цветом обозначен удаля-
емый атом, красным — атомы Ni

Для расчета энергии поверхностной связи Pd мы
считали два типа решетки. Решетка первого типа
(рис. 6, а) аналогична случаю для расчета энергии
связи Ni в Ni67Pd33, но удаляемый атом был заме-
нен на атом Pd из самого нижнего слоя. Таким об-
разом, на поверхностном слое находятся 4 атома
Pd, а на втором слое от поверхности – 2 атома Pd.
В полученных результатах энергия поверхностной
связи Pd стала 4.24 эВ, что ниже энергии связи Pd
в сплаве NiPd с концентрацией 50% на 0.11 эВ.

Рис. 6. Моделируемая поверхность Ni67Pd33 для расче-
та энергии связи Pd а — первого и б — второго ти-
пов. Фиолетовым цветом обозначен удаляемый атом
Pd, красным — атомы Ni

Во втором случае (рис. 6, б ) в верхнем слое атомы
Ni сгруппированы в одном из углов поверхности,
1 атом Ni расположен отдельно от группы через
атом Pd, на нижележащем слое аналогично преды-
дущим случаям расположены 2 симметрично распо-
ложенных относительно центра супер-решетки ато-
ма Pd и еще один чуть дальше. При такой конфигу-
рации энергия поверхностной связи Pd была равна
4.20 эВ, что на 0.04 эВ меньше, чем для решетки
первого типа.

2.1.4. Сплав Ni33Pd67

Для сплава Ni33Pd67 алгоритм вычислений ана-
логичен Ni67Pd33. При расчете энергии поверхност-
ной связи Ni в сплаве использовались две конфи-
гурации. В первой конфигурации (рис. 7, а) на по-
верхностном слое располагались 2 атома Ni: один
в углу, а второй на середине стороны квадрата, об-
разованного поверхностными атомами вокруг уда-
ляемого центрального; на втором от поверхности
слое 2 атома, ближайшие к центру симметрии слоя
(то есть непосредственно под удаляемым атомом),
являются Ni, но, помимо них, еще 1 атом в слое
также является Ni. При таком расположении ато-
мов энергия связи Ni оказалась равна 5.15 эВ,
что больше энергии связи Ni в NiPd с концен-
трацией 50% на 0.13 эВ и меньше энергии связи
чистого Ni на 0.17 эВ.

В решетке Ni33Pd67 для расчета энергии связи
Ni второго типа (рис. 7, б ) 1 атом Ni из верхнего
слоя стал ближайшим соседом удаляемого атома,
то есть поменялся местами с соседним атомом Pd.
В итоге энергия связи Ni стала равна 5.09 эВ, тем
самым уменьшилась на 0.06 эВ относительно моде-
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Рис. 7. Моделируемая поверхность Ni33Pd67 для расче-
та энергии связи Ni: а — первого и б — второго типов.
Зеленым цветом обозначен удаляемый атом Ni, крас-
ным — атомы Ni

лируемой решетки первого типа.
Для расчета энергии поверхностной связи Pd

в сплаве Ni33Pd67 моделировалась решетка (рис. 8),
зеркальная случаю моделирования энергии связи
Ni в сплаве Ni67Pd33, то есть в поверхностном слое
находились 4 атома Ni, а на втором слое от поверх-
ности находились 7 атомов Ni. Энергия связи Pd
в сплаве равна 4.41 эВ, что на 0.05 эВ больше энер-
гии связи Pd для концентрации 50% и на 0.25 эВ
меньше энергии связи для чистого Pd.

Рис. 8. Моделируемая поверхность Ni33Pd67 для расче-
та энергии связи Pd. Фиолетовым цветом обозначен уда-
ляемый атом Pd, красным — атомы Ni

Результаты нашей работы представлены в табли-
це. На основе полученных данных были построены
график зависимости энергии поверхностной связи
для атомов Ni в зависимости от концентрации Ni
в сплаве и график зависимости энергии поверхност-
ной связи для атомов Pd в зависимости от кон-
центрации Pd в сплаве (рис. 9). На графике вид-
но уменьшение энергии поверхностной связи с уве-

личением концентрации Ni как для атомов Ni, так
и для атомов Pd.

Рис. 9. Зависимость поверхностной энергии связи для
атомов Ni от концентрации Ni в сплаве (сверху) и зави-
симость поверхностной энергии связи для атомов Pd от
концентрации Pd в сплаве (снизу)

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В ходе работы были рассчитаны энергии поверх-
ностной связи для чистых металлов Ni и Pd. Были
получены значения равные 5.32 эВ и 4.65 эВ соот-
ветственно, что c хорошей для первопринципных
расчетов точностью совпадает с другими теорети-
ческими расчетами.

В работе также были произведены расчеты энер-
гии поверхностной связи для разных конфигура-
ций сплавов NiPd с концентрацией никеля и пал-
ладия 50% (Ni50Pd50). Для каждого типа реше-
ток были произведены расчеты как для поверхност-
ной энергии связи Ni, так и для Pd. Моделирова-
лись несколько видов решеток, и было получено,
что средние энергии связи Ni и Pd равны 5.02 эВ
и 4.36 эВ соответственно.

При расчете энергии связи в сплаве Ni67Pd33 зна-
чение энергии связи Ni получилось равным 4.89 эВ,
что меньше энергии связи никеля в чистом метал-
ле, а также в сплаве NiPd с концентрацией 50%.
При расчете энергии связи Pd в сплаве Ni67Pd33

среднее значение энергии связи было равно 4.22 эВ,
что также меньше энергии связи чистого палладия
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Таблица. Результаты моделирования поверхности металлов и сплавов Ni и Pd

N Описание ячейки
Энергия полной Энергия решетки Энергия атома, Энергия связи,

решетки, эВ без атома, эВ эВ эВ

Ni

1 Чистый Ni -278.71 –272.72 0.67 5.32

1 Ni67Pd33 (рис. 5) –274.97 –269.41 0.67 4.89

1
Ni50Pd50. Решетка

–272.79 –267.02 0.67 5.10
первого типа (рис. 3, а)

2
Ni50Pd50. Решетка

–272.07 –266.43 0.67 4.97
второго типа (рис. 3, б )

3
Ni50Pd50. Решетка

–272.24 –266.53 0.67 5.04
третьего типа (рис. 4, а)

4
Ni50Pd50. Решетка

–272.39 –266.76 0.67 4.96
четвертого типа (рис. 4, б )

1
Ni33Pd67. Решетка

–271.13 –265.31 0.67 5.15
первого типа (рис. 7, а)

2
Ni33Pd67. Решетка

–271.02 –265.26 0.67 5.09
первого типа (рис. 7, б )

Pd

1 Чистый Pd –268.80 –262.66 1.49 4.65

1 Pd67Ni33 (рис. 8) –270.66 –264.76 1.49 4.41

1
Ni50Pd50. Решетка

–272.11 –266.24 1.49 4.38
первого типа (рис. 3, а)

2
Ni50Pd50. Решетка

–272.86 –267.03 1.49 4.33
второго типа (рис. 3, б )

3
Ni50Pd50. Решетка

–272.77 –266.91 1.49 4.38
третьего типа (рис. 4, а)

4
Ni50Pd50. Решетка

–272.80 –266.96 1.49 4.35
четвертого типа (рис. 4, б )

1
Pd33Ni67. Решетка

–275.00 –269.27 1.49 4.24
первого типа (рис. 6, а)

2
Pd33Ni67. Решетка

–274.54 –268.85 1.49 4.20
второго типа (рис. 6, б )

и палладия в сплаве с концентрацией 50%.
При расчете энергии связи в сплаве Ni33Pd67

среднее значение энергии поверхностной связи Ni
получилось равным 5.12 эВ, что меньше энергии
связи никеля в чистом металле, но больше, чем
в сплавах NiPd с концентрацией никеля 50% и 67%.
При расчете энергии связи Pd в сплаве Ni33Pd67

значение энергии связи было равно 4.40 эВ, что
меньше энергии связи чистого палладия, но боль-
ше, чем в сплавах палладия в других рассчитанных
концентрациях.

Из полученных результатов видна тенденция
уменьшения энергии поверхностной связи Ni и Pd
при увеличении концентрации Ni в сплаве. При-

чем для сплава расчетная энергия связи меньше,
чем для чистых металлов. Возможно, это связа-
но с увеличением параметра решетки при увели-
чении концентрации Pd и, как следствие, ослабле-
нием связи между удаляемым атомом и поверхно-
стью. Интересным, но необъясненным результатом
является немонотонная зависимость энергии связи
Ni от концентрации Ni в сплаве. В последующих
работах авторы планируют исследовать причины
данной немонотонности.
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In the study, surface binding energies for pure Ni and Pd metals were calculated using density functional
theory. The values obtained were 5.32 eV and 4.65 eV, respectively, which represents good accuracy for ab
initio calculations. The work also included calculations of surface binding energy for different configurations of
NiPd alloys with nickel and palladium concentrations of 66%, 50%, and 33%. Calculations were performed for
each type of lattice for both Ni and Pd surface binding energies. Several types of lattices were simulated, and
it was found that the average surface binding energies for Ni and Pd are: 5.02 eV and 4.36 eV respectively in
the alloy with a Ni concentration of 50%; 4.89 eV and 4.22 eV respectively in the alloy with a Ni concentration
of 66%; 5.12 eV and 4.40 eV respectively in the alloy with a Ni concentration of 33%.
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