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БАРИЧЕСКАЯ ЗАВИСИМОСТЬ РЕШЕТОЧНЫХ СВОЙСТВ АЛМАЗА 

Исходя из парного межатомного потенциала Ми-Леннард-Джонса и модели кри-

сталла Эйнштейна получены уравнение состояния P(V/V0, T) и барические зависимости 

решеточных свойств алмаза. Расчеты выполнены вдоль двух изотерм: T = 300 и 3000 K 

до P = 10000 kbar (т.е. до относительного объема V/V0 = 0,5). Получены барические зави-

симости следующих свойств: изотермического модуля упругости, изохорной и изобарной 

теплоемкостей и коэффициента теплового расширения. Получено хорошее согласие с 

экспериментальными данными. 
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BARIC DEPENDENCE OF LATTICE PROPERTIES FOR DIAMOND 

Based on the pairwise interatomic potential of Mi-Lennard-Jones and the Einstein's 

model of crystal the state equation P(V/V0, T) and the baric dependencies of the lattice properties 

for diamond were obtained. The calculations were performed along two isotherms: T = 300 and 

3000 K and until to P = 10000 kbar (i.e. until to the relative volume V/V0 = 0.5). The baric de-

pendencies for the following properties were obtained: isothermal elastic modulus, isochoric and 

isobaric heat capacities and thermal expansion coefficient. Good agreement with experimental 

data was obtained. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Алмаз является одним из основных мате-

риалов, используемых в технике высоких давле-

ний. Именно алмазные наковальни являются ос-

новным инструментом для изучения вещества при 

высоких P-T-условиях. Между тем барические 

зависимости решеточных свойств алмаза исследо-

ваны сравнительно мало. В связи с этим в данной 

работе получено как уравнение состояния, так и 

барические зависимости решеточных свойств ал-

маза вдоль различных изотерм. Несмотря на про-

стоту методики расчета, получено хорошее согла-

сие с экспериментальными данными. 

МЕТОД РАСЧЕТА 

Представим парное межатомное взаимо-

действие в виде потенциала Ми-Леннард-Джонса, 

имеющего вид [1]: 
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где D и ro – глубина и координата минимума по-

тенциала, b > a > 1 – численные параметры.  

Тогда температуру Дебая можно опреде-

лить в виде [1, 2]: 
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где kB – постоянная Больцмана, функция Aw воз-

никает из-за учета энергии «нулевых колебаний» 

атомов: 
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m – масса атома, ћ – постоянная Планка, kn – пер-

вое координационное число, c = [6kpV/( N)]
1/3

 – 

расстояние между центрами ближайших атомов, 

kp – коэффициент упаковки структуры, V и N – 

объем и число атомов в кристалле. 

Тогда, используя модель кристалла Эйн-

штейна и приближение «взаимодействия только 

ближайших соседей», для удельной свободной 

энергии Гельмгольца можно принять [3]: 
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где E – это температура Эйнштейна, которая свя-

зана с температурой Дебая соотношением [3]:  

 = (4/3) E , U(R) = (a R
b 
– b R

a
) / (b – a), R = ro/c – 

линейная плотность кристалла. 

Исходя из (2)‒ (4) можно рассчитать реше-

точные свойства кристалла при данных значениях 

V/N и T, если известны параметры межатомного 

потенциала (1) и структура кристалла. Для терми-

ческого уравнения состояния (P) и изотермиче-

ского модуля упругости (BT) можно получить: 
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Здесь  и q – первый и второй параметры 

Грюнайзена,  
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где Cv – изохорная теплоемкость кристалла по мо-

дели Эйнштейна [3]. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

Для расчетов возьмем алмаз: m(C-dia) = 

12,01 a.m.u., kn = 4, kp = 0,3401. Как было эксперимен-

тально показано в [4], алмаз вплоть до 8000 kbar = 

800 GPa сохраняет свою кристаллическую моди-

фикацию. Поэтому расчеты были проведены вдоль 

изотерм 300 и 3000 K, при сжатии до V/V0 = 0,5.   

Параметры парного межатомного потен-

циала Ми-Леннард-Джонса (1) для алмаза, опре-

деленные по методу, описанному в [1], равны:  

ro = 0,1545 nm, 

D/kB = 97821,72 K, 

a = 2,05, 

b = 3,79                         (8) 

Тогда параметры модели при V/V0 = R
–3

 = 1 

(т.е. при P = 0) будут равны: V0 = NA[ /(6kp)]ro
3
 = 

3,419 cm
3
/mole, KR = 1,6921 K, Aw(1) = 5,0264 K, 

E(1) = 1479,03 K, (1) = 1972,04 K. Для парамет-

ров Грюнайзена алмаза получено: (1) = 0,9595, 

q(1) = 5,534·10
–3

. 
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На рис. 1 показаны изотермы уравнения 

состояния алмаза. Точки – это экспериментальные 

данные из работы [4], полученные ударным сжа-

тием алмаза до 8000 kbar в квази-адиабатическом 

режиме.  
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Рис. 1. Изотермы уравнения состояния алмаза. Точки – экс-

периментальные данные из [4, fig. 4]. Линии: 1-4 – расчет по 

уравнениям (9)‒ (11), 5 и 6 – это изотермы, рассчитанные 

нами при 300 и 3000 K 

Fig. 1. Isotherms of the state equation of diamond. Points are 

experimental data from [4, fig. 4]. Lines: 1-4 are calculations 

according to the equations (9)‒ (11), 5 and 6 are the isotherms 

calculated at 300 and 3000 K 

 

Две нижние линии 1 и 2 – аппроксимация 

экспериментальных данных уравнением Винета, 

которое имеет вид [5]: 

)1)(1'(
2

3
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x
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где х = (V/V0)
1/3

. Нижняя сплошная линия 1 полу-

чена в [6] при В0 = 4460 kbar и В0' = 3. Пунктирная 

линия 2 получена в [4] при В0 = 4380 kbar и В0' = 

3,68. 

Верхняя штрих-пунктирная линия 3 – рас-

чет по уравнению Мурнагана-Берча [7]: 
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при В0 = 4330 kbar и В0' = 4,0 [1]. 

Линия 4 – расчет по уравнению Холь-

цапфеля [7]:  
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x
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при использовании параметров: В0 = 4560 kbar и 

В0' = 3,8 [7]. 

Из рис. 1 видно, что наши результаты до-

статочно хорошо согласуются как с эксперимен-

тальными данными из [4], так и с расчетами дру-

гих авторов. Отметим также, что наши изотермы 5 

и 6 хорошо согласуются также и с результатами, 

полученными другими методами в работах [8, 9]. 

Рассчитанные нами зависимости для тем-

пературы Дебая, первого и второго параметров 

Грюнайзена от V/V0 для алмаза были представле-

ны в [10], и также показали хорошее согласие с 

данными других авторов. 

Рассчитав зависимость P(V/V0) и зависи-

мость какого-либо параметра X(V/V0) вдоль опре-

деленной изотермы можно получить барическую 

зависимость этого параметра X(P) вдоль этой же 

изотермы. 

На рис. 2 показаны полученные таким пу-

тем изотермы барических зависимостей для BT(P) 

– изотермического модуля упругости (в kbar). Из 

рис. 2 видно, что при P   функция BT(P) выхо-

дит на линейную зависимость, а функция B (P) = 

=( BT/ P)T стремится к постоянной величине. 
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Рис. 2. Изотермы барической зависимости изотермического 

модуля упругости алмаза. 1, 2 – Рассчитанные изотермы 300 

и 3000 K с параметрами потенциала из (8). Символы – ре-

зультаты из [8]: квадраты – для 298,15 K, кружки – для 3000 

K. Точечная линия 3 на интервале P = 0 ‒  1000 кбар – ре-

зультат из [9], полученный методом функционала плотности 

в квазигармоническом приближении. Квадратами около вер-

тикальной оси показаны области разброса эксперименталь-

ных данных, полученных для алмаза при T = 300 K и P = 0: 

BT(P=0) = 4380 ‒  4560 кбар 

Fig. 2. Isotherms of the pressure dependence of the isothermal 

modulus of elasticity for diamond. 1 And 2 are the calculated 

isotherms for 300 and 3000 K with the parameters of the potential 

from (8). Symbols are the results from [8]: the squares are for 

298,15 K, circles – for 3000 K. Point line 3 on the interval P = 0 - 

1000 kbar is the result from [9], which was obtained by the meth-

od of density functional in the quasi-harmonic approximation. 

Squares near a vertical axis are show the area of the scatter of the 

experimental data obtained for diamond at T = 300 K and P = 0: 

BT(P=0) = 4380-4560 kbar 
 

На рис. 3 показаны изотермы зависимости 

p(P) – коэффициента теплового расширения. Из 

рис. 3 видно, что при P   функция p(P) стре-

мится к постоянной, а функция p (P) = ( p/ P)T 

стремится к нулю. 
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Рис. 3. Изотермы барической зависимости коэффициента теплового расширения алмаза. 1, 2 –Расчеты при 300 и 3000 K с па-

раметрами потенциала из (8). Символы – результаты из [8]: квадраты – для 298,15 K, кружки – для 3000 K. Точечная линия 3 на 

интервале P = 0 ‒  1000 кбар – результат из [9]. Квадратами около вертикальной оси показана область разброса эксперимен-

тальных данных при 300 K и P = 0: p/[10-6 K-1] = 3,0 ‒  3,15 

Fig. 3. Isotherms of the baric dependence of the coefficient of thermal expansion for diamond. 1 And 2 are our calculations at 300 and 

3000 K with the parameters of the potential from (8). Symbols are show the results from [8]: squares – for 298,15 K, circles – for 3000 

K. Point line 3 on the interval P = 0-1000 kbar is the result of [9]. Squares near a vertical axis are show the area of the scatter of the 

experimental data at T = 300 K and P = 0: p/[10-6 K-1] = 3.0-3.15 
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Рис. 4. Изотермы барической зависимости удельных теплоемкостей алмаза. Сплошные линии – рассчитанные зависимости для 

изохорной теплоемкости Cv/(NkB): 1 для 300 K и 2 для 3000 K. Пунктирная линия 3 – изотерма изобарной теплоемкости 

Cp/(NkB) для 3000 K. При 300 K изотермы Cp(P) и Cv(P) сливаются. Символами показаны результаты из [8]: нижние символы – 

для 298.15 K, верхние – для 3000 K; квадраты и кружки – результаты для Cv/(NkB), крестики – для Cp/(NkB) 

Fig. 4. Isotherms of the dependence of the specific heats versus pressure for diamond. Solid lines are the calculated dependencies for 

heat capacity at constant volume Cv/(NkB): 1 – for 300 K, and 2 – for 3000 K. Dotted line 3 is the isotherm of heat capacity at constant 

pressure Cp/(NkB) at 3000 K. At 300 K isotherms Cp(P) and Cv(P) are merge. Symbols are show the results from [8]: lower symbols – 

for 298.15 K, the top symbols – for 3000 K; squares and circles are show the results for Cv/(NkB), crosses – for Cp/(NkB) 

 

Изохорную теплоемкость рассчитаем из 

(7), а изобарную теплоемкость рассчитаем по 

формуле [3]: Сp = Сv (1 +  p T). 

На рис. 4 показаны изотермы барических 

зависимостей удельных теплоемкостей алмаза: 

как для Cv/(NkB), так и для Cp/(NkB). Из рис. 4 вид-

но, что при P   функции Cv(P) и Cp(P) стремят-

ся к постоянной величине, а функция Cv (P) = 

=( Cv/ P)T и разность Cp(P) – Cv(P) стремятся к 

нулю. Независимость Cv от P при 3000 K есть 

следствие закона Дюлонга-Пти: Cv(T >> ) = 3N kB. 

ВЫВОДЫ 

При использовании функциональной зави-

симости для температуры Дебая (2) и самосогла-

сованно определенных четырех параметров меж-

атомного потенциала (8), можно в рамках сравни-

тельно простой аналитической модели без каких-

либо подгоночных параметров рассчитать уравне-
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ние состояния и барическую зависимость реше-

точных свойств алмаза.  

Получены барические зависимости для 

изотермического модуля сжатия, изохорной и 

изобарной теплоемкостей, коэффициента теплово-

го расширения. Расчеты, выполненные вдоль изо-

терм 300 и 3000 K вплоть до P = 10000 kbar, пока-

зали хорошее согласие с экспериментальными 

данными. 

Показано, что при P   функция BT(P) 

изменяется по линейной зависимости, функции 

B (P), p(P), Cv(P), Cp(P) стремятся к постоянным 

величинам, а функции p (P), Cv (P) и Cp(P) – Cv(P) 

стремятся к нулю. 

Работа выполнена при поддержке РФФИ в 

рамках научного проекта № 16-03-00041_а и Про-

граммы Президиума РАН (программа № I.11П(1)). 
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