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Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðîâåäåíî òåîðåòè÷åñêîå èññëå-
äîâàíèå õàðàêòåðèñòèê ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ïëàâëåíèÿ è êðèñòàëëèçà-
öèè â êëàññè÷åñêèõ èîííûõ ñèñòåìàõ. Ðàññìîòðåí àíàëîã ïðèìèòèâ-
íîé ìîäåëè ýëåêòðîëèòà, ñ îäèíàêîâûìè ðàäèóñàìè è ïðîòèâîïîëîæ-
íûìè ïî çíàêó çàðÿäàìè, ñ ïîìîùüþ êîòîðîé âîçìîæíî ïðîñëåäèòü
ðîëü áîðí-ìàéåðîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ íà òåìïåðàòóðó, ýíòðîïèþ è
ñêà÷îê ïëîòíîñòè ïðè ïëàâëåíèè. Îñíîâíîå âíèìàíèå áóäåò ñôîêó-
ñèðîâàíî íà îïèñàíèè õàðàêòåðèñòèê ôàçîâîãî ïåðåõîäà ïëàâëåíèå�
êðèñòàëëèçàöèÿ â çàâèñèìîñòè îò èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ïàðíîãî ïî-
òåíöèàëà òèïà Áîðíà�Ìàéåðà. Ïðîöåññ ïëàâëåíèÿ áàçîâîé êðèñòàëëè-
÷åñêîé ÿ÷åéêè, ñîäåðæàùåé 512 ÷àñòèö, ìîäåëèðóåòñÿ ïðè èñïîëüçîâà-
íèè NPT-àíñàìáëÿ, ñ øàãîì 0,005 ïñ, îáùèì êîëè÷åñòâîì øàãîâ ðàâ-
íûì 4 * 106, ÷òî ïî íàøåìó ìíåíèþ ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íûì äëÿ äîñòè-
æåíèÿ ðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû. Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ
ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðåäýêñïîíåíöèàëüíûé ôàêòîð áîðíîâñêîãî îòòàëêè-
âàíèÿ âëèÿåò òîëüêî íà ïëîòíîñòü ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû, ïðè ýòîì
òåìïåðàòóðà ôàçîâîãî ïåðåõîäà îñòà¼òñÿ ïîñòîÿííîé, òîãäà êàê óìåíü-
øåíèå õàðàêòåðíîé äëèíû ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ïðèâîäèò ê ïîíèæå-
íèþ òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ ìîäåëüíîé ñèñòåìû. Ïðîâåäåíû îöåíêè
âëèÿíèÿ âàêàíñèé íà òåìïåðàòóðó ïëàâëåíèÿ íà ïðèìåðå ãàëîãåíèäîâ
íàòðèÿ. Ïðåäëîæåííûé òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä ê îïèñàíèþ ôàçîâîãî
ïåðåõîäà æèäêîñòü�òâåðäîå òåëî ïðèìåíåí ê ãàëîãåíèäàì íàòðèÿ. Â
÷àñòíîñòè, äëÿ õëîðèäà íàòðèÿ, èìåþùåìó ýêñïåðèìåíòàëüíóþ òåì-
ïåðàòóðó ïëàâëåíèÿ 1074 Ê, ïîêàçàíî, ÷òî ìîäåëèðóåìûé êðèñòàëë
ïåðåãðåâàåòñÿ ïðèìåðíî íà 50 Ê âûøå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ. Ðàñ-
ñ÷èòàííàÿ òåìïåðàòóðà è òåïëîòà ïëàâëåíèÿ ðàâíû, ñîîòâåòñòâåííî,
1112 ± 12 Ê è 38,4 êÄæ/ìîëü, à ñêà÷îê ïëîòíîñòè ñîñòàâèë 0,44 ã/ñì3.
Â äîêëàäå áóäåò ïðåäñòàâëåíî ñîïîñòàâëåíèå ðàññ÷èòàííûõ è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê ïëàâëåíèÿ äëÿ âñåõ ãàëîãåíèäîâ íàòðèÿ.
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