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Íàìè ðàíåå â [1] áûëî ðàññ÷èòàíî óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ è ñâîéñòâà
ìàêðîêðèñòàëëà ÃÖÊ çîëîòà. Â äàííîé ðàáîòå èçìåíåíèå ñâîéñòâ çî-
ëîòà ïðè ïåðåõîäå îò ìàêðî- ê íàíî-êðèñòàëëó áûëî èçó÷åíî íà îñíîâå
ìåòîäà èç [1], êîòîðûé áûë îáîáùåí íà íàíîêðèñòàëë èç N àòîìîâ.
Äàííîå îáîáùåíèå áûëî ñäåëàíî íà îñíîâå RP-ìîäåëè [2], êîòîðàÿ ïîç-
âîëÿåò èçó÷àòü çàâèñèìîñòü ñâîéñòâ êàê îò N , òàê è îò ôîðìû íàíî-
êðèñòàëëà â âèäå ïðÿìîóãîëüíîãî ïàðàëëåëåïèïåäà.

Â äàííîé ðàáîòå áûëè ðàññ÷èòàíû ñëåäóþùèå ñâîéñòâà: σ � óäåëü-
íàÿ ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ãðàíè (100), σ′(P )T = (∂σ/∂P )T � ïðîèç-
âîäíàÿ ôóíêöèè σ ïî äàâëåíèþ, èçîõîðíàÿ (σ′(T )v = (∂σ/∂T )v) è èçî-
áàðíàÿ (σ′(T )P = (∂σ/∂T )P ) ïðîèçâîäíûå ôóíêöèè σ ïî òåìïåðàòóðå.
Áûëî èçó÷åíî èçìåíåíèå ýòèõ ñâîéñòâ ïðè ïåðåõîäå îò ìàêðî-ÃÖÊ-Au
ê íàíîêðèñòàëëó êóáè÷åñêîé ôîðìû èç 306 àòîìîâ.

Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè P = 0 âåëè÷èíà σ óìåíüøàåòñÿ c óìåíüøå-
íèåì N òåì çàìåòíåå, ÷åì âûøå òåìïåðàòóðà. Ïðè íèçêèõ òåìïåðàòó-
ðàõ è âûñîêèõ äàâëåíèÿõ íà èçîòåðìå èìåþòñÿ äâå P-òî÷êè, â êîòîðûõ
óäåëüíàÿ ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ íå çàâèñèò îò N . Ñ ðîñòîì òåìïåðà-
òóðû ýòè P-òî÷êè ñáëèæàþòñÿ, è ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ òàêèõ
P-òî÷åê íà èçîòåðìå óæå íåò. Â îáëàñòè, îêîíòóðåííîé P-òî÷êàìè âå-
ëè÷èíà σ âîçðàñòàåò ïðè èçîòåðìî-èçîáàðíîì óìåíüøåíèè N .

Èçîòåðìû áàðè÷åñêîé çàâèñèìîñòè ôóíêöèè σ′(P )T äëÿ ìàêðî- è
íàíî-êðèñòàëëà ïðè îïðåäåëåííîì äàâëåíèè (Px) ïåðåñåêàþòñÿ. Ïðè
P < Px ôóíêöèÿ σ′(P )T ðàñòåò ïðè èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîì óìåíü-
øåíèè N , à ïðè P > Px ôóíêöèÿ σ′(P )T óìåíüøàåòñÿ.

Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè T = 0 K ôóíêöèè σ′(T )v è σ′(T )P ïðè ëþáîì
äàâëåíèè äîñòèãàþò ñâîåãî ìàêñèìóìà: σ′(T )v = σ′(T )P = 0. Ïðè íèç-
êèõ äàâëåíèÿõ âûïîëíÿåòñÿ |σ′(T )v| < |σ′(T )P |. Îäíàêî ïðè âûñîêèõ
äàâëåíèÿõ ýòî íåðàâåíñòâî ìåíÿåòñÿ íà ïðîòèâîïîëîæíîå. Ïðè èçîáàð-
íîì èëè èçîòåðìè÷åñêîì ïåðåõîäå ê íàíîêðèñòàëëó âåëè÷èíû |σ′(T )v|
è |σ′(T )P | âîçðàñòàþò.
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