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Ðàíåå íàìè â ðàáîòå [1] áûë ïðåäëîæåí ìåòîä ðàñ÷åòà çàâèñèìîñòè
òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ Tm îäíîêîìïîíåíòíîãî êðèñòàëëà îò äàâëå-
íèÿ P . Ìåòîä îñíîâàí íà ÷åòûðåõ ïàðàìåòðè÷åñêîì ïàðíîì ïîòåíöèà-
ëå ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ Ìè�Ëåííàðä-Äæîíñà, è íå ñîäåðæèò
äðóãèõ ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ. Ïðè ïîëó÷åíèè ôîðìóëû äëÿ áàðè-
÷åñêîé çàâèñèìîñòè Tm(P ) áûë èñïîëüçîâàí äåëîêàëèçàöèîííûé êðè-
òåðèé ïëàâëåíèÿ, êîòîðûé îáîáùàåò êðèòåðèé Ëèíäåìàííà íà ñëó÷àé
êðèñòàëëèçàöèè. Äàííûì ìåòîäîì áûëè ðàññ÷èòàíû áàðè÷åñêèå çàâè-
ñèìîñòè òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ Tm(P ) è åå ïðîèçâîäíîé ïî äàâëåíèþ:
T ′
m(P ) = dTm/dP , äëÿ ìàêðîêðèñòàëëîâ çîëîòà, ïëàòèíû è íèîáèÿ â

èíòåðâàëå äàâëåíèé P=0�1000 GPa.
Â äàííîé ðàáîòå ìåòîä èç [1] áûë îáîáùåí íà ñëó÷àé íàíîêðèñòàëëà

èç N àòîìîâ, êîòîðûé èìååò îïðåäåëåííóþ ôîðìó ïîâåðõíîñòè. Îáîá-
ùåíèå ïðîèçâåäåíî â ðàìêàõ RP-ìîäåëè íàíîêðèñòàëëà [2]. Ðàñ÷åòû
áàðè÷åñêèõ çàâèñèìîñòåé ôóíêöèé Tm(P ) è T ′

m(P ) áûëè ïðîâåäåíû
êàê äëÿ ìàêðî-, òàê è äëÿ íàíî-êðèñòàëëà êóáè÷åñêîé ôîðìû èç 306
àòîìîâ. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî çíà÷åíèå Tm(P ) äëÿ íàíîêðèñòàëëà ìåíü-
øå, ÷åì äëÿ ìàêðîêðèñòàëëà ïðè ëþáîì äàâëåíèè. Ýòî îáóñëîâëåíî
óìåíüøåíèåì ñðåäíåãî (ïî íàíîêðèñòàëëó) ïåðâîãî êîîðäèíàöèîííî-
ãî ÷èñëà ïðè óìåíüøåíèè N , ÷òî óìåíüøàåò ñðåäíþþ ïîòåíöèàëüíóþ
ýíåðãèþ àòîìà â íàíîêðèñòàëëå.

Ïðè íèçêèõ äàâëåíèÿõ ôóíêöèÿ T ′
m(P ) äëÿ íàíîêðèñòàëëà áîëüøå

÷åì äëÿ ìàêðîêðèñòàëëà. Îäíàêî ïðè îïðåäåëåííîì äàâëåíèè (Px=13.66
GPa) áàðè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ôóíêöèé T ′

m(P ) äëÿ ìàêðîêðèñòàëëà è
íàíîêðèñòàëëà ïåðåñåêàþòñÿ. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïðè íèçêèõ äàâëåíèÿõ
âåëè÷èíà T ′

m(P ) âîçðàñòàåò, à ïðè P > Px âåëè÷èíà T ′
m(P ) óìåíüøà-

åòñÿ ïðè èçîìîðôíî-èçîáàðíîì ïåðåõîäå îò ìàêðî- ê íàíîêðèñòàëëó.
Îäíàêî ðàçíèöà ìåæäó äàííûìè ôóíêöèÿìè ïðè P > Px íå î÷åíü
áîëüøàÿ. Ïîýòîìó ìîæíî ïðèíÿòü, ÷òî ïðè P > Px ôóíêöèÿ T ′

m(P )
íå èçìåíÿåòñÿ ïðè óìåíüøåíèè ðàçìåðà íàíîêðèñòàëëà. Îáúÿñíåíû
ïðè÷èíû òàêîãî ðàçìåðíîãî èçìåíåíèÿ ôóíêöèÿ T ′

m(P ).
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