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Ñ ïîìîùüþ àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ èññëåäîâàíû êëàñòå-
ðû, ñîäåðæàùèå äî 26 àòîìîâ, â ïëîòíûõ äîêðèòè÷åñêèõ ïàðàõ çîëîòà.
Äëÿ ýòîãî ðàçðàáîòàí íîâûé EAM-ïîòåíöèàë äëÿ çîëîòà, ïðèìåíè-
ìûé êàê ê ëåã÷àéøèì êëàñòåðàì, òàê è ê ñïëîøíîìó âåùåñòâó. Äëÿ
ôàçîâîé ãðàíèöû ïàð�æèäêîñòü íàéäåíî îòíîøåíèå äëèíû Òîëìåíà
ê ðàäèóñó ìîëåêóëÿðíîé ÿ÷åéêè â æèäêîñòè. Ïðè ïîëó÷åííîì çíà÷å-
íèè 0.16 êëàññè÷åñêàÿ òåîðèÿ íóêëåàöèè ñ ïîïðàâêîé Òîëìåíà ïðàêòè-
÷åñêè èäåíòè÷íà äâóõïàðàìåòðè÷åñêîé ìîäåëè ¾ãîðÿ÷èõ¿ êëàñòåðîâ,
ò.å. ìàëûå êëàñòåðû ìîãóò áûòü îïèñàíû êàê ìàêðîñêîïè÷åñêèå êàï-
ëè æèäêîãî ìåòàëëà. Îáå ìîäåëè õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè
÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî ëåã÷àéøèå êëàñòåðû èìåþò
ñòðóêòóðó, áëèçêóþ ê ñâîáîäíî ñî÷ëåíåííîé öåïè, ò.å. èõ ìîæíî ðàñ-
ñìàòðèâàòü êàê êâàçèôðàêòàëû ñ ôðàêòàëüíîé ðàçìåðíîñòüþ áëèçêîé
ê äâóì. Ñòðóêòóðíûé ïåðåõîä êëàñòåðà èç êîìïàêòíîãî â êâàçèöåïî-
÷å÷íîå ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ êðîññîâåðîì ïðè õàðàêòåðíîé òåìïåðàòóðå
ïîðÿäêà 2500 Ê [1].

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ãðàíòà â ôîðìå ñóá-
ñèäèè íà ïðîâåäåíèå êðóïíîãî íàó÷íîãî ïðîåêòà ïî ïðèîðèòåòíûì íà-
ïðàâëåíèÿì íàó÷íî-òåõíîëîãè÷åñêîãî ðàçâèòèÿ �13.1902.21.0035.

1. Zhukhovitskii D.I., Zhakhovsky V.V. // J. Chem. Phys. 2020. V. 152. No. 22.
P. 224705.

1


