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Аннотация: Основываясь на параметрах парного потенциала межатомного 
взаимодействия Ми-Леннард-Джонса для P t , и используя RP-модель нанокристалла, 
изучены температурные, барические и размерные зависимости следующих свойств: 
модуля упругости, коэффициента теплового расширения, изобарной теплоемкости и 
поверхностной энергии. Расчет уравнения состояния Pt показал хорошее согласие с 
экспериментом. Уравнение состояния было рассчитано вдоль пяти изотерм: T = 300, 
1300, 1500, 1700, 1900 К. Впервые с единых позиций выполнены расчеты
температурных зависимостей указанных свойств Pt в диапазоне от 0 K до 1500 K 
вдоль изобар 0 и 50 ГПа. Расчеты указанных зависимостей проведены как для 
макро-, так и для нанокристалла кубической формы из 306 атомов. Показано, что при 
изобарно-изотермическом уменьшении размера нанокристалла Pt происходит 
уменьшение значений модуля упругости и поверхностной энергии, а значения 
коэффициента теплового расширения и изобарной теплоемкости увеличиваются на 
исследуемом интервале температур.
Ключевые слова: платина, нанокристалл, размерные зависимости, уравнение 
состояния, поверхностная энергия.

1. Введение и метод расчета
Платина широко используется в научных и промышленных 

устройствах благодаря своим уникальным механическим, 
теплофизическим и химическим свойствам. В частности, платина 
термостойка и способна выдерживать механические нагрузки в 
агрессивных средах при очень высоких температурах в течение многих 
тысяч часов. Платина часто используется в качестве 
высокотемпературного маркера давления в экспериментах по лазерному 
нагреву из-за её способности хорошо поглощать лазерное излучение и 
отсутствию структурных переходов при больших сжатиях, а также 
химической инертности. Для расчета свойств гранецентрированного 
кристалла (ГЦК) кристалла Pt представим парное межатомное 
взаимодействие в виде потенциала Ми-Леннард-Джонса [1]:

(р(Г )
D

(b -  a) r
(1)

где D и r0 -  глубина и координата минимума потенциала, b > a > 1 -
параметры.
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Расчеты термодинамических свойств производились на основе 
формализма из [1]. Для расчётов свойств ГЦ К -  платины были 
использованы следующие параметры: масса атома m(Pt) = 195,08 а.е.м., 
k n (д а ) =  12 -  первое координационное число в макрокристалле и
kp = 0,7405 -  коэффициент упаковки ГЦК-структуры. Параметры
потенциала (1) были определены в работе [1] и соответственно равны:

r0 = 2,766 х10- 10м, D / kB = 11400,7 К, a = 3,05, b = 11,65. (2)
Для расчета размерных зависимостей свойств нанокристалла 

платины использована R P-модель из [2, 3].

3. Обсуждение результатов
Н а рис. 1 представлены расчеты для низкотемпературной ( T = 300 К) 

области уравнения состояния. Наш и расчеты -  сплошная кривая, 
окружности -  данные из [4], квадраты -  [5], ш триховая линия -  [6], 
треугольники -  [7], звездочки -  [8], кривая с пятиугольниками -  [9], 
закраш енные квадраты -  [10]. Как видно из рис. 1, наши данные хорошо 
согласуются с литературными, в исследуемом диапазоне давлений.

P, ГПа

Рис. 1. Низкотемпературное уравнение состояния P t .

На рис. 2 представлены расчеты для высокотемпературной 
( T > 1000 К) области уравнения состояния. Наш и расчеты -  сплошные 
кривые (снизу вверх -  T = 1300, 1500, 1700, 1900 К); квадраты, окружности, 
треугольники и ромбы -  данные из [5]; перечеркнутые окружности, 
треугольники и ромбы -  данные из [4]. Из рис. 2 видно, что наши данные 
для высокотемпературной области уравнения состояния платины 
согласуются с данными других авторов.
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P, ГПа T = 1900K

Рис. 2. Высокотемпературное уравнение состояния Pt

Рис. 3. Температурная зависимость модуля упругости платины BT (T) для двух изобар 
P = 0 и P = 50 ГПа.

На рис. 3 представлены температурные зависимости модуля 
упругости BT (T) для двух изобар P = 0 и P = 50 ГПа. Сплошная кривая и
кривая со звездочками -  наши расчеты для изобар P = 0 и P = 50 ГПа 
соответственно. Сплошная кривая с треугольниками ( P = 0 ) -  данные из 
[11]; штрих-пунктирная кривая (P = 0 ) -  данные из [12]; кривая с 
окружностями (P = 0 ) -  данные из [6]; кривая с квадратами (P = 0 ) -  
данные из [13]; пунктирная кривая ( P = 0) -  данные из [14]. Как видно из 
рис. 3 имеется довольно большой разброс в оценках температурных 
зависимостей модуля упругости платины. В тоже время видно, что у всех 
авторов [11-14] с ростом температуры происходит уменьшение значения 
BT . Данные для температурных зависимостей BT (T) при давлениях
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отличных от P = 0 в литературе не представлены.
B , ГПа

Рис. 4. Сравнение температурных зависимостей BT(T) нано- и макро-кристалла Pt для 
изобар P = 0 и P = 50 ГПа.

На рис. 4 представлено сравнение температурных зависимостей 
BT (T) нано- (здесь и далее изучается нанокристалл кубической формы, 
состоящий из N  = 306 атомов) и макро-кристалла платины для двух изобар. 
Сплошная кривая и сплошная кривая со звездочками -  наши расчеты для 
макрокристалла платины, изобары р  = 0 и р  = 50 ГПа соответственно. 
Штриховая кривая и пунктирная кривая со звездочками -  наши расчеты 
для нанокристалла платины, изобары р  = 0 и р  = 50 ГПа соответственно. Из 
графиков видно, что с уменьшением давления и уменьшением размера 
нанокристалла происходит уменьшение значения BT (T) для любого
значения T в исследуемом диапазоне температур.

На рис. 5 показаны температурные зависимости коэффициента 
теплового объемного расширения платины ар (T) для двух изобар P = 0 и
P = 50 ГПа. Сплошная кривая и сплошная кривая со звездочками -  наши 
расчеты для платины, изобары P = 0 и P = 50 ГПа соответственно. 
Окружности (P = 0 ) -  данные из работы [12]; треугольники ( P = 0 ) и 
перевернутые треугольники (P = 50 ГПа) -  данные из [11]; квадраты (P = 0 ) 
-  данные из [6]. Из рис. 5 видно, что наши данные при P = 0 хорошо 
согласуются с работами [6, 12] в диапазоне температур T < 500 К, дальше 
наблюдается расхождение, которое можно объяснить отсутствием в нашей 
модели учета влияния вакансий и самодиффузии. Изменение 
температурной зависимости при увеличении давления хорошо согласуется 
с данными представленными в работе [11].]

Сравнение температурных зависимостей а р (T) нано- и макро-
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кристалла платины для двух изобар представлено на рис. 6. Сплошная 
кривая и сплошная кривая со звездочками -  наши расчеты для 
макрокристалла платины, изобары P = 0 и P = 50 ГПа соответственно. 
Штриховая кривая и пунктирная кривая со звездочками -  наши расчеты 
для нанокристалла платины, изобары P = 0 и P = 50 ГПа соответственно.

a D, 10-6 K-1

Рис. 5. Температурная зависимость коэффициента теплового объемного расширения 
платины a p (T) для двух изобар P = 0 и P = 50 ГПа.

а р , 10'6 K-1

Рис. 6. Сравнение температурных зависимостей а р (T) нано- и макро-кристалла Pt для 
двух изобар P = 0 и P = 50 ГПа.

Из графиков видно, что с уменьшением давления и уменьшением 
размера нанокристалла происходит увеличение значения а р (T )для любого
значения T в исследуемом диапазоне температур. Из рис. 5 и 6 также
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видно, что а р (T) испытывает значительный рост до T = 300 К, который 
затем замедляется.

C  INK,

Рис. 7. Температурная зависимость удельной изобарной теплоемкости платины 
CP / NkB для изобары P = 0 .

На рис. 7 показаны температурные зависимости удельной изобарной 
теплоемкости платины ( cp (T) = CP / NkB, где N -  число атомов в кристалле,
kB -  постоянная Больцмана) для изобары р  = 0 . Сплошная кривая -  наши 
расчеты для платины. Сплошная кривая с треугольниками -  данные из 
работы [6]. Сплошная кривая с квадратами -  данные из работы [15]. 
Сплошная кривая с окружностями -  данные из работы [16]. Литературные 
данные приведены для изобары P = 0 . Из рис. 7 видно, что наши данные 
при р  = 0 хорошо согласуются с работами [6,15,16] в диапазоне температур 
T < 500 К, дальше наблюдается расхождение, которое объясняется также 
как и расхождение на рис. 5. Данные для температурных зависимостей 
cp (T) платины вдоль изобар отличных от нуля не представлены в
литературе.

Сравнение температурных зависимостей cp (T) нано- и
макрокристалла платины для двух изобар представлено на рис. 8. 
Сплошная кривая и сплошная кривая со звездочками -  наши расчеты для 
макрокристалла платины, изобары P = 0 и P = 50 ГПа соответственно. 
Штриховая кривая и пунктирная кривая со звездочками -  наши расчеты 
для нанокристалла платины, изобары P = 0 и P = 50 ГПа соответственно. Из 
графиков видно, что с уменьшением давления и уменьшением размера 
нанокристалла происходит увеличение значения cp (T) для любого
значения T в исследуемом диапазоне температур. Из рис. 7 и рис. 8 также 
видно, что cp (T) испытывает значительный рост до T = 300 К, который
затем замедляется. Также стоит отметить, что изменение размера
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нанокристалла вносит незначительные изменения в значение cp (T), в то 
время как увеличение давления заметно уменьшает значение cp (T).

C /NK

Рис. 8. Температурная зависимость cp(T) нано- и макро-кристалла Pt для изобар P = 0 
и P = 50 ГПа.

s, Дж/м2

Рис. 9. Температурная зависимость удельной поверхностной энергии s(T) грани (100) 
нано- и макро-кристалла платины для двух изобар P = 0 и P = 50 ГПа.

На рис. 9 показано cравнение температурных зависимостей удельной 
поверхностной энергии грани (100) нано- и макрокристалла платины для 
двух изобар P = 0 и P = 50 ГПа. Сплошная кривая и сплошная кривая со 
звездочками -  наши расчеты для макрокристалла платины, изобары P = 0 
и P = 50 ГПа соответственно. Штриховая кривая и пунктирная кривая со 
звездочками -  наши расчеты для нанокристалла платины, изобары P = 0 и 
P = 50 ГПа соответственно. Видно, что с уменьшением давления или 
уменьшением размера уменьшается значение s(T ) вдоль изотермы.
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3. Выводы
Основываясь на параметрах парного потенциала межатомного 

взаимодействия Ми-Леннард-Джонса для Pt и используя метод RP- 
модели, рассчитаны уравнения состояния для низко- и 
высокотемпературной области, а также размерные изменения в уравнении 
состояния P t .

Рассчитаны температурные зависимости и их изменение с 
уменьшением размера и увеличением давления для следующих свойств: 
BT (T), ap (T), cp (T), s(T ). Показано, что при изобарно-изотермическом
уменьшении размера нанокристалла Pt происходит уменьшение значений 
BT (T) и s(T), а функции ар (T) и cp (T) увеличиваются на исследуемом
интервале температур. При изотермическом увеличении давления
происходит увеличение значений BT (T) и s(T ), в то время как ар (T) и
cp (T) уменьшаются при любом размере кристалла.

Применяемый в статье метод расчета термодинамических
параметров нанокристалла, а также методы расчета барических и 
температурных зависимостей как для макро-, так и для нано-кристаллов 
были успешно использованы в работах [17, 18] при изучении свойств Nb и 
сплава M o -W .

Автор выражает благодарность М.Н. Магомедову, Э.Н. Ахмедову, Е.М. Зобову и
H. Л. Крамыниной за плодотворные обсуждения и помощь в работе. Работа выполнена 
при финансовой поддержке РФФИ (проект № 18-29-11013_мк).
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Original paper
INFLUENCE OF SIZE AND PRESSURE ON THE TEMPERATURE DEPENDENCIES OF 

THERMODYNAMIC PROPERTIES OF PLATINUM
S.P. Kramynin

Institute o f Physics named after H.I. Amirkhanova -  subdivision o f Dagestan Federal Research Center 
o f the Russian Academy o f Sciences, Makhachkala, Russia

DOI: 10.26456/pcascnn/2021.13.465 
Abstract: Based on the parameters of the pair interatomic interaction potential of the Mie-Lennard- 
Jones for P t , and using the RP-model of the nanocrystal, the temperature, pressure and size 
dependencies of the following properties are studied: elastic modulus, thermal expansion coefficient, 
isobaric heat capacity, and surface energy. The calculation of the equation of state showed good 
agreement with experiment. The equation of state was calculated along five isotherms: T = 300, 
1300,1500, 1700, 1900 K. For the first time, calculations of the temperature dependences of the 
above properties of Pt in the range from 0 to 1500 K along 0 and 50 GPa isobars were performed 
from a unified standpoint. Calculations of these dependencies were carried out for both macro- and 
cubic nanocrystals of 306 atoms. It is shown that with an isobaric-isothermal decrease in the 
nanocrystal size, the values of the elastic modulus and surface energy decrease, while the values of the 
thermal expansion coefficient and isobaric heat capacity increase over the investigated temperature 
range.
Keywords: platinum, nanocrystal, size dependencies, equation o f state, surface energy.
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