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ТЕМПЕРАТУРА Ш ГАВШ Ш  ПЮСТЫХ КРИСТАЛЛОВ 
Д , М, Штейнхрад, М. Д . Коваленко УДК 536,412л

Предложен механизм плавления щюстых крис­таллов, основанный на теории межплоскостных сдви­г о в . Рассчитана кривая плавления аргон а.
В настоящей работе мы исходим из хредложения, что плавле­нию простых 1фисталлов соответствует срыв части поперечных ко­лебаний и з -з а  появления межшюскостных сдвигов / I / . Температу­р а плавления в этом случае определяется из условия равенства энергии поперечных колебаний, вызывающих появление сд ви га, и энергии активации самого сдвига ь).Энергию поперечных колебаний несложно оценить из следую­щих соображений: данным колебаниям соответствую т одно из !ф ех возможных направлений и одна из трех возможных поляризаций. В итоге энергия тепловых колебаний, вызывающих мелплоскостной сд в и г, равна одной девятой от 3 к Т , и условие плавления имеет вид: к Т / 5 = с о .  ( I )Вычислим энергию о) для кристалла аргон а: ГЦК реш етка, по­тенциал типа Деннарда -  Джонса ” 1 2 -6 ". Энергия, необходимая для сд в и га, будет наименьшей при сдвиге /2/ а/б <112> 1111}, где а  -  параметр решетки. Рассвлатривая плоскость скольжения 

(111), сдвиг д я а/12 [112] и используя ромбоэдрическую сис­тему координат с  ортами а/2 C o i l ] ,  а/2 C lio ] а/2 C o i l ] ,  получим:
о о  о о  О о

со = ^  ^  ^ 1 { и ( ы г  + 51) -  и(ъ1гI)},
mss—о о  n si—о о  1 я 1
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г д е ^  = д / ъ ,ъ  = а / /2 -  кратчайшее расстояние между  а т о м а м и ,!гi =
= Vm̂  + ♦ n(m + 1 ) ,  1г + S i = + m/2 + 1 /3  + 1 /1 2 .Для потенциала •’12-6" имеем:
где

« . - Е Е  E ' f ' *Ш к—о о  П = "-о о  Xs1

(2)
>Г®}.

Сушшрование на ЭВМ до I f  1-$ 20 дает -  0 ,5 8 7 7 ; а^. = = 0 ,1 1 2 2 . Пренебрегая вакансю аш , можно записать ъ = где V -  молярный объем, Кд -  число Авогадро. Подставляя это вщ)ажение в ( 2 ) ,  а  ( 2 ) ,  соответственно, в ( I ) ,  получим выраже­ние для кривой плавления:т = A/v^ -  В А ^ ,где А = в = 6а^(е/к)(Нд^=') (3)

20 V, С1Л̂ /(Л0ЛЬ

Р и с .  I .  Кривая плавления £фгона. Сш ю ш ая линия -  данная работа; о -  / 3 / , • -  / V , □  -  / 5 / , ■ -  / б / , ♦  -  / 7/
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Для аргона б/к = 119»5 К , сг = 3»W9 А /3 /. Рассчитанная с этими параметрами по (3 ) кривая плавления приведена на р и с. I .  Как видно, последняя лежит на 10^ выше экспериментальных точек, ч т о , возможно, связано с неучтенным влиянием энгармонизма теп­ловых колебаний.В заключение авторы выражают свою благодарность Е . С , Фрад­кину за поддержку, В . Е . Люстерншог за  полезные обсуждения,В . Я . Чеховскому за  интерес к р аботе. Поступила в редакцию 20 апреля 1983 г .Л и т е р а т у р а
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