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Аннотация: Основываясь на параметрах парного потенциала межатомного взаимодействия Ми–Леннард-Джонса для Pt получены температурные и барические зависимости модуля упругости, коэффициента теплового расширения и поверхностной энергии,. Указанные зависимости получены с как без учета, так и с учетом электронной подсистемы. Это дало возможность исследование влияние электронной подсистемы на вышеуказанные зависимости.
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Введение
Платина (Pt) 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. Платина широко применяется в возобновляемой энергетике, нефтехимической промышленности, автомобилестроении и фармацевтической инженерии [1]. Несмотря на то, что платина является широко изучаемым металлом, некоторые зависимости для гранецентрированной кубической (ГЦК) структуры платины (ГЦК-Pt) остаются не изученными, как экспериментально, так и теоретически.
В данной работе с единых позиций, на основе формализма из [2] для ГЦК-Pt рассчитаны уравнение состояния и температурные зависимости поверхностной энергии, также получены графики температурных зависимостей для изобарной теплоемкости CP и коэффициента теплового расширения αp. Показана эволюция температурных зависимостей CP и αp при переходе от расчетов без учета электронной подсистемы, к расчетам, учитывающим ее влияние.
Метод расчета
Для расчета свойств ГЦК-Pt представим парное межатомное взаимодействие в виде потенциала Ми–Леннард-Джонса [2]:

 ,                                         (1)
где D и ro – глубина и координата минимума потенциала, b > a > 1 – параметры.  
Расчеты термодинамических свойств производились на основе формализма из [2]. Для расчётов свойств ГЦК - платины были использованы следующие параметры: масса атома m(Pt) = 195.08 а.е.м.; kn() = 12 – первое координационное число в макрокристалле и kp = 0.7405 – коэффициент упаковки ГЦК-структуры. Параметры потенциала (1) были определены в работе [2] и соответственно равны:
ro = 2.7675 10 – 10 м,    D/kB = 11400.7 K,    a = 3.05,   b = 11.65,      	 (2)
Для учета влияния электронной подсистемы на термодинамические параметры платины был использован формализм из работы [3]. В указанном формализме используются электронный параметр Грюнайзена γel и электронная теплоемкость χel. Для платины эти параметры соответственно равны:
γel  = 2/3, χel = 6.55 ± 0.05 mJ/(K2  mol).                                       (3)
Результаты
На рис. 1 показаны изотермы уравнения состояния ГЦК-Pt. Давление дано в ГПа, объем в относительных единицах. Сплошными линиями показаны наши расчеты изотерм 300, 1300 и 1900 K. Штриховыми линиями показаны результаты расчетов изотерм 300 K из [4]. Квадратами представлена изотерма 300 K, окружности – 1300 K, треугольники – 1900 K из работы [5]. Штрихпунктирными линиями представлены данные для изотермы 300 K из статьи [6]. Как видно из рисунка 1, наши данные хорошо согласуются с литературными.


Рис. 1. Изотермы уравнения состояния для ГЦК-платины.


Рис. 2. Сравнение изотерм уравнения состояния для ГЦК-Pt, полученных с учетом электронной подсистемы и без нее.
На рис.2 приведено сравнение изотерм уравнения состояния для ГЦК-Pt, полученных с учетом электронной подсистемы и без нее для T = 1000 K. Изотерма T = 1000 K была выбрана, т.к. с возрастанием температуры увеличивается вклад эл. подсистемы в термодинамические свойства. Сплошной линией показана изотерма, построенная с учетом эл. подсистемы, штриховой линией обозначена изотерма, рассчитанная для решеточной подсистемы. Как видно из рисунка, изотерма, полученная с учетом эл. подсистемы лежит выше расчетов для решеточной изотермы.


Рис. 3. Температурные зависимости изобарной теплоемкости для ГЦК-платины полученных с учетом электронной подсистемы и без нее.
Температурные зависимости изобарной теплоемкости CP при P = 0 для ГЦК-платины полученные с учетом электронной подсистемы и без нее приведены на рис. 3. Кривые 1 и 2 – наши расчеты для CP, без учета эл. подсистемы и с ней соответственно. Кривые 3, 4 и 5 - литературные данные [7, 8, 9]. Квадраты и окружности – данные из работ [10, 11]. Видно, что при учете влияния электронной подсистемы, используемая нами модель более точно описывает изменения изобарной теплоемкости в области высоких температур.


Рис. 4. Температурные зависимости объемного коэффициента теплового расширения для ГЦК-платины полученных с учетом электронной подсистемы и без нее.
Изобарные, при P = 0, температурные зависимости объемного коэффициента теплового расширения (ОКТР) для ГЦК-платины представлены на рис. 4. Кривые 1 и 2 – наши расчеты без учета эл. подсистемы и с учетом соответственно. Кривые 3, 4 и 5 – из работ [7, 12, 13]. Из графиков на рис. 4 хорошо видно, что учет влияния эл. подсистемы позволяет более точно описать температурную зависимость ОКТР.
[bookmark: _GoBack]На рис. 5 показаны температурные зависимости удельной поверхностной энергии σ ГЦК-платины. Расчеты проводились вдоль изобары P = 0. Сплошная линия расчеты с учетом эл. подсистемы, штриховая – без учета. Как видно из рис. 5, с увеличением температуры наблюдается уменьшение значения поверхностной энергии, а учет влияния эл. подсистемы приводит к усилению зависимости, что особенно сказывается в области высоких температур 
T>1000 K.



Рис. 5. Температурные зависимости для  – удельной поверхностной энергии ГЦК-Pt.
Выводы
С единых позиций, на основе формализма [6] для ГЦК-Pt рассчитаны уравнение состояния и температурные зависимости поверхностной энергии , также получены графики температурных зависимостей для изобарной теплоемкости CP и коэффициента теплового расширения αp. Показана эволюция температурных зависимостей CP и αp при переходе от расчетов без учета электронной подсистемы, к расчетам, учитывающим ее влияние.
Как видно из рис. 3 и 4 с учетом влияния электронной подсистемы достигается более точно описание температурных зависимостей для CP и αp. Расчеты для удельной поверхностной энергии , с учетом вклада эл. подсистемы показали, что температурная зависимость (T) усиливается, особенно в диапазоне температур T > 1000 K, что показано на рис. 5.
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The influence of taking into account the electron subsystem on the thermodynamic properties of platinum.
Kramynin S.P.

Federal State Budgetary Scientific Institution "Kh.I. Amirkhanov Institute of Physics" DFRC RAS. 367015, Russia, Republic of Dagestan, Makhachkala, M. Yaragskogo St., 94

Abstract: Based on the parameters of the Mie–Lennard-Jones pair potential for interatomic interactions for Pt, temperature and pressure dependences of the elastic modulus, thermal expansion coefficient, and surface energy were obtained. These dependences were obtained both with and without the electronic subsystem. This made it possible to study the influence of the electronic subsystem on the above-mentioned dependences.
Key words: platinum, heat capacity, coefficient of thermal expansion, electronic heat capacity.
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