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Æåëåçî ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì ýëåìåíòîì ÿäðà Çåìëè è ýêçîïëàíåò
çåìíîãî òèïà. Äîñòîâåðíî èçâåñòíî, ÷òî â óñëîâèÿõ âíóòðåííåãî ÿä-
ðà Çåìëè (äàâëåíèÿ 330�360 ÃÏà è òåìïåðàòóðû 5000�7000 K) æåëåçî
íàõîäèòñÿ â òâåðäîì ñîñòîÿíèè, îäíàêî åãî êðèñòàëëè÷åñêàÿ ìîäèôè-
êàöèÿ ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì äèñêóññèé. Òàêæå ñóùåñòâóåò çíà÷èòåëü-
íûé ðàçáðîñ îöåíîê ëèíèè ïëàâëåíèÿ íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòîâ ñ óäàð-
íûìè âîëíàìè è àëìàçíûìè íàêîâàëüíÿìè, à òàêæå òåîðåòè÷åñêèìè
îöåíêàìè íà îñíîâå ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðèè ôóíêöèîíàëà
ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, êëàññè÷åñêîé è êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äè-
íàìèêè.

Ïîñëåäíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå îáû÷íî èíòåðïðåòèðóþòñÿ
êàê äîêàçàòåëüñòâî ñòàáèëüíîñòè ÃÏÓ ôàçû æåëåçà ïðè âûñîêèõ òåì-
ïåðàòóðàõ è äàâëåíèÿõ, òîãäà êàê ïåðâîïðèíöèïíûå ìîëåêóëÿðíî-
äèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû â ñâåðõáîëüøèõ ÿ÷åéêàõ óêàçûâàþò íà ñóùå-
ñòâîâàíèå ÎÖÊ ôàçû. Ìàëåíüêèå ðàñ÷åòíûå ÿ÷åéêè (ìåíåå 1000 àòî-
ìîâ) ïðèâîäÿò ê ðàçðóøåíèþ ÎÖÊ ñòðóêòóðû.

Â äàííîé ðàáîòå ïðîâåäåí àíàëèç ïëîòíîñòåé, êîîðäèíàöèîííûõ
÷èñåë è ñòðóêòóðíûõ ôàêòîðîâ êðèñòàëëè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé æåëå-
çà, êîòîðûé ïîêàçûâàåò ñîâïàäåíèå ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ äëÿ ÎÖÊ ôàçû. Ýòè äàííûå ðàíåå àòðèáóòèðîâàëè êàê ÃÏÓ
èëè æèäêàÿ ôàçà.

Íà îñíîâàíèè äâóõôàçíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â áîëüøèõ ÿ÷åéêàõ âû-
÷èñëåíà êðèâàÿ ïëàâëåíèÿ æåëåçà â äèàïàçîíå 120�500 ÃÏà. Ñðàâíåíû
ãðàíèöû ïðèìåíèìîñòè ïñåâäîïîòåíöèàëüíûõ ïðèáëèæåíèé.

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ Ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëå-
äîâàíèé ÍÈÓ ÂØÝ â 2022-2023 ãîäàõ.
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