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Аннотация. Во введении представлен краткий критический обзор имеющихся 
интерпретаций температуры Таммана, обычно определяемой как    0,5T mT T 

 , и 
температуры Хюттига    0,3H mT T 

 , где  
mT 

 – макроскопическое значение температуры 
плавления материала. Для наночастиц предложено в указанных выше определяющих 
соотношениях заменить  

mT 
 на температуру плавления малого объекта mT , т.е. 

определить TT  как 0,5 mT , а HT  как 0,3 mT . В молекулярно-динамических экспериментах 
на наночастицах Au , осуществленных с помощью LAMMPS, было установлено, что 
при температуре TT T  как в центральной части ГЦК-наночастицы, так и в её 
поверхностном слое возникают локальные очаги квазикристаллической структуры, 
которые попеременно идентифицируются программой OVITO то как имеющие 
кристаллическую структуру, то как не имеющие кристаллической упорядоченности. 
Однако, вопреки мнению Э. Рукенштейна (1984), при TT T  жидкий слой на 
поверхности кристаллической наночастицы еще не образуется. Вместе с тем в наших 
молекулярно-динамических экспериментах не обнаружено какое-либо проявление 
температуры Хюттига HT  в структуре кристаллических наночастиц Au . 
Ключевые слова: температура Таммана, температура Хюттига, металлические 
наночастицы, поверхностное плавление, спекание, молекулярная динамика. 
 
1. Введение 

Наряду с П. де Женом, а также Ф. Сауэрвальдом, Я.И. Френкелем и 
Я.Е. Гегузиным, которых мы цитировали в нашей работе [1], Густава 
Таммана (1861-1938) можно рассматривать как одного из тех ярких 
исследователей, усилиями которых современное материаловедение стало 
глубокой физической наукой. В частности Г. Тамман внес большой вклад в 
развитие металловедения [2], а введенное им в 20-х – 30-х гг. понятие 
характерной температуры, которую называют температурой Таммана, 
столь же интересно, сколь и дискуссионно. В частности, оно провоцирует 
дискуссии и вопросы на научных форумах. К настоящему времени имеется 
несколько определений этого понятия и еще больше различных 
интерпретаций. Эти определения и интерпретации тесно связаны с ещё 
одной характерной температурой – температурой Хюттига. В соответствии 
с учебным обзором (tutorial review) [3], температура Таммана 
    0,5T mT T 

  (1) 
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определяется как температура, при которой начинается процесс спекания. 
Здесь  

mT   – макроскопическое значение температуры плавления, т.е. 
температура плавления объёмного материала. В свою очередь, 
температура Хюттига  

HT   определяется как 
    0,3  H mT T 

  (2) 
и интерпретируется как температура, при которой атомы на поверхности 
приобретают мобильность. Дополнительно в [3] отмечается, что при 

 
TT T 

  мобильность приобретают атомы в объёмной фазе материала, т.е. 
становится заметной (наблюдаемой) объёмная диффузия. 

Обе отмеченных в [3] интерпретации температуры  
TT   восходят к 

самому Тамману. Действительно, уже из названия его работы 1926 года [4] 
видно, что он имел в виду «температуру начала внутренней диффузии в 
кристаллах». Вместе с тем, в работе Таммана и Мансури [5]  

TT   
определялась и экспериментально находилась как наименьшая 
температура, при которой порошки данного материала начинают 
спекаться. Что же касается Хюттига, то в своей работе 1942 года [6] он 
ввел в рассмотрение некую обобщенную характерную температуру 

  ch mT T 
  и привел значение 0,29   для «разрыхления поверхности 

(Autlockerung der Oberfläche)» и 0,42   для «разрыхления 
кристаллической решетки (Autlockerung des Kristallgitters)». Таким 
образом, Хюттиг полагал, что    0,42T mT T 

 . 
Позднее в работе [7] со ссылкой на отмеченные выше работы 

Таммана и Хюттига утверждается, что Тамман ввел температуру  
TT   как 

температуру, при которой начинается спекание частиц, тогда как по 
Хюттигу  

TT   – это температура, «при которой ожидается вступление 
твердого тела в твердофазную реакцию», и эта температура лежит в 
интервале от  0,37 mT   до  0,53 mT  . В диссертации А.В. Рощина [8] 
температура Таммана определяется как температура перехода от 
преимущественно поверхностной к объёмной диффузии и утверждается, 
что, согласно Тамману      0,52 0,6T mT T 

  , а для большинства оксидов 
     0,51 0,55T mT T 

  . В недавней же монографии В.Е. Рощина и 
А.В. Рощина [9] дается более сложное определение  

TT   как температуры 
«транскристаллической диффузии и начала твердофазного 
взаимодействия». 

Известный теоретик Э. Рукенштейн предположил в [10], что 
температура Таммана, определяемая соотношением (1), отвечает 
появлению на поверхности малого объекта жидкоподобного слоя, т.е. 
проявлению эффекта поверхностного плавления. Таким образом, 
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действительно, имеется несколько различных определений температуры 
Таммана, а также различных соотношений между  

TT   и  
mT  . Температуру 

Таммана использовали и в работах, посвященных структурным 
превращениям в наночастицах [11]. Однако в [11] остается не вполне 
ясным, какую именно температуру плавления имели в виду авторы этой 
работы: температуру плавления объёмной фазы  

mT   или же температуру 
плавления наночастиц mT , которая, в соответствии с имеющимися 
экспериментальными данными [12-14] и результатами теоретического 
рассмотрения и компьютерных экспериментов [15-20], ниже, чем  

mT  . 
Учитывая отмеченное выше, в данной работе были поставлены две 
следующих основных задачи исследования: 
1. Выяснить, как температура Таммана 0,5T mT T , определяемая через 
температуру плавления наночастиц данного размера, проявляется в 
структуре нагретых до этой температуры кристаллических наночастиц .Au  
2. Выяснить, действительно ли спекание наночастиц Au  имеет место 
только при TT T . 
 
2. Методы и подходы 

Чтобы выяснить, влияет ли нагрев кристаллических ГЦК-наночастиц 
до температуры Таммана 
 0,5T mT T  (3) 
на их структуру, мы осуществили МД моделирование наночастиц Au , 
содержащих примерно 50000  атомов, в условиях их постепенного нагрева 
до TT T . МД моделирование осуществлялось с помощью программы 
LAMMPS. Межатомное взаимодействие в наночастицах описывалось в 
рамках метода погружённого атома с параметризацией для Au , 
предложенной в работе [21]. Термостатирование осуществлялось с 
использованием термостата Нозе-Гувера [22]. Размерная зависимость 
температуры плавления mT  наночастиц Au  изучалась нами ранее методом 
МД с использованием того же потенциала межатомного взаимодействия 
[21]. Результаты этих исследований представлены на рис. 1. 

Локальная структура наночастиц идентифицировалась нами с 
помощью программы OVITO [23], которая распознаёт ближайшее 
окружение рассматриваемого атома, т.е. определяет тип кристаллической 
структуры или же отсутствие признаков кристалличности. Если вполне 
определённая кристаллическая структура идентифицируется для 
некоторого атомного кластера, то можно вести речь о соответствующем 
мезоскопическом кристаллическом включении. Включение может также 
состоять из атомов, которые не распознаны как кристаллические. Если 
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такое включение не распознаётся как кристаллическое на протяжении 
нескольких шагов МД-эволюции, то его можно интерпретировать как 
жидкоподобное. Если же атомы некоторого локального мезоскопического 
объёма попеременно распознаются то как имеющие кристаллическое 
окружение, то как не имеющие, то это свидетельствует о большой 
амплитуде атомных колебаний, превышающей характерные для 
кристаллов значения. Такие локальные включения мы назовём 
квазикристаллическими. 
 

0 10000 20000 30000 40000 50000
0

800

900

1000

1100

T
m
, K

N  
Рис. 1. Наши МД результаты для зависимости температуры плавления mT  наночастиц 
Au  от числа содержащихся в них атомов N . 
 
3. Результаты и обсуждение 

На рис. 2. Представлены центральные сечения наночастицы Au , 
содержащей 50141 атом и имеющей исходную ГЦК-структуру. При 

300T   К (см. рис. 2 а) атомы наружного монослоя, представленные 
белыми сферами, идентифицируются как не имеющие кристаллического 
окружения. Однако это связано не с эффектом поверхностного плавления, 
а с меньшим числом соседей у атома на поверхности частицы.  

При температуре Таммана 564TT   К (см. рис. 2 б) в наночастице 
возникают мезоскопические очаги квазикристаллической структуры, 
которые, как уже отмечалось выше, попеременно идентифицируются 
программой OVITO то как кристаллические, то как некристаллические. 
Однако такие квазикристаллические включения ещё не свидетельствуют о 
локальном разрушении кристаллической структуры, т.е. о локальном 
плавлении. Следует также отметить, что локальные включения возникают 
как в центральной части наночастицы (в её ядре), так и вблизи наружного 
монослоя. Примечательно также, что температура Хюттинга HT  никак себя 
не проявила в структуре МД конфигураций наночастиц Au . 
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Рис. 2 Центральное сечение наночастицы 50141Au  при 300T   K (а) и при температуре 
Таммана 564TT   K. Температура плавления наночастицы 1070mT   K (б). Зелёными 
сферами представлены атомы, отнесённые программой OVITO к локальной ГЦК 
структуре, серыми сферами – атомы, не имеющие кристаллического окружения. Синим 
цветом представлены атомы с локальной ОЦК структурой. 
 

На рис. 3 представлена температурная зависимость степени 
кристалличности наночастиц 50141Au , воспроизведённых в наших МД 
экспериментах. Степень кристалличности   определялась как отношение 
числа атомов, имеющих кристаллическое окружение, к общему числу 
атомов. При этом атомы наружного слоя не учитывались как не имеющие 
кристаллического окружения по соображениям, отмеченным в разделе 2. 
Из рис. 3 видно, что именно при TT T  степень кристалличности начинает 
уменьшаться. С дальнейшим ростом температуры наблюдается рост 
толщины уже стабильного наружного слоя атомов оболочки, которые 
вполне однозначно идентифицировались как не имеющие 
кристаллического окружения. Иными словами, при TT T  имело место 
поверхностное плавление. В непосредственной окрестности температуры 
плавления 0,9m mT T T   наблюдается резкое падение степени 
кристалличности. 

Таким образом, плавление наночастиц Au  происходит в две стадии: 
1) непрерывное плавление, связанное с постепенным уменьшением 
степени кристалличности и увеличением толщины жидкой оболочки; 
2) скачкообразный спад   до нуля, связанный с плавлением ядра 
наночастицы. 

Вопреки основной интерпретации температуры Таммана как 
температуры, при которой начинается спекание порошков, в наших МД 
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экспериментах спекание наночастиц Au  наблюдалось как при 
температурах TT T , так и при температурах TT T  (см. рис. 4). Возможно, 
такой результат отвечает специфической особенности спекания 
наночастиц.  
 

400 600 800 1000 1200
0,0

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0
 

T, K  
Рис. 3. Температурная зависимость степени кристалличности   наночастиц 50141Au . 
Вертикальной штриховой линией отмечена температура Таммана, найденная по 
формуле (3). 
 

  
а б 

Рис. 4. Центральные сечение дочерних наночастиц, образовавшихся при коалесценции 
двух одинаковых наночастиц 10005Au  при температуре T  = 300  К < TT  (а) и 
T  = 600  К > TT  (б). 
 
4. Заключение 

Таким образом, на примере наночастиц Au  мы установили, что 
температура Таммана 0,5T mT T , определяемая через температуру 
плавления наночастицы данного размера, действительно может 
рассматриваться как характерная температура, при которой в 
кристаллических наночастицах возникают локальные очаги 
квазикристаллической структуры, отвечающие аномально высокой 
амплитуде колебаний атомов и попеременно идентифицируемые 
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программой OVITO то как кристаллические, то как некристаллические. 
Однако при TT T  жидкоподобная оболочка в наночастице ещё не 
образуется, но при TT T  она постепенно начинает формироваться, что 
проявляется в уменьшении степени кристалличности. Температура 
Хюттинга 0,3H mT T  не проявляется в структуре моделируемых наночастиц. 
Не выявлено какой-либо корреляции между температурой Таммана 

0,5T mT T  и с началом спекания наночастиц по крайней мере наночастиц 
сферической формы. Иными словами, в наших МД экспериментах 
наночастицы Au  спекались и при TT T . Возможно, это характерно именно 
для нанометрового диапазона размеров и не характерно для микро- и 
макрочастиц. 
 
Работа выполнена при финансовой поддержке Минобрнауки РФ в рамках выполнения 
государственного задания в сфере научной деятельности (проект № 0817-2020-0007). 
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Original paper 
TO THE PROBLEM OF APPLICABILITY OF THE TAMMAN TEMPERATURE 

CONCEPT TO NANOSIZED OBJECTS: TO THE 160TH ANNIVERSARY OF GUSTAV 
TAMMAN 

V.M. Samsonov, I.V. Talyzin, V.V. Puitov, S.A. Vasilyev 
Tver State University, Tver, Russia 

DOI: 10.26456/pcascnn/2021.13.503 
Abstract: The introduction provides a brief critical review of the available definitions and 
interpretations of the Tamman temperature, usually defined as    0,5T mT T 

 , and of the Hüttig 
temperature    0,3H mT T 

  where  
mT   is the macroscopic value of the melting point of the material. For 
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a nanoparticle we propose to replace in the above relations  
mT   by the melting temperature of the 

small object mT , i.e. to define TT  as 0,5 mT  and HT  as 0,3 mT . In our molecular dynamics experiments 
on Au  nanoparticles, carried out using the LAMMPS program, we found that at the temperature 

TT T , in both the central part of the fcc nanoparticle (the core) and  in its surface layer (the shell), 
some local species of a quasicrystalline structure appear which are alternately identified either as 
crystalline or as non-crystalline by the OVITO program. However, contrary to opinion of E. 
Rukenstein (1984), at TT T , a liquid layer on the surface of the crystalline nanoparticle is not formed 
yet. However, a liquid-like layer was gradually developed in the course of the further temperature 
elevation. At the same time, in our molecular dynamics experiments we did not reveal any 
manifestation of the Hüttig temperature HT  in the structure of crystalline Au  nanoparticles reproduced 
in our molecular dynamics experiments. It is also of interest that in our molecular dynamics 
experiments the nanoparticle sintering took place not only above the Tammann temperature but below 
it as well. 
Keywords: Tamman temperature, Hüttig temperature, metal nanoparticles, surface melting, sintering, 
molecular dynamics. 
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