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При больших плотностях вещества, когда f=. is « £ , где

1
в
- расстояние медду атомами,а- борозский радиус, полную

энергию кристалла можно разложить в рдц по этому малому параметру

Первый член представляет кинетическую энергию электронов,

второй - кулоновск/ю энергию взаимодействия ядер в решетке[1] ,

третий - энергию взаимодействия электронов с решеткой \2j.

Последний член в разложении есть электрон - электронная энергия!

Ввиду независимости от типа решетки, этот член в окончательный

результат не войдет.

При очень больших плотдостях существенен член ^/i/> и

устойчивой будет объемноцентрированная структураt^J . Однако, при

меньших плотностях, 'благодаря члену й может оказаться устойчивой

другая структура.

Пусть кривые энергий £
х
(р и E

t
<f) , относящиеся к двум

разным структурам, пересекаются в некоторой точке J^ .

Тогда

Огкуда находим

Отсюда видно, что знакм /7-/J и д,-^ должны бнть разные.

5 этом случае воэмохен фазовый переход..

Величины С и Д для разных атомов, цредставлешше в

таблице I взяты жз работ Е Ч и I
s
] ,
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ТАБЛИЦА I

одк

гцк
Гекоаг.

плотная

Г

2,888461

2,888282

2,88817

А

И

0,090386

0,091307

0,066169

Не

0,224488

0,219672

0,189904

С

0,472'Ы

0,464871

0,435366
j

1,03433

1,036611

0,98905

Переход возможен из объеыноцентрированной структуры в гране-

центрйрованнуэ для водорода, углерода и железа. Применимость

формул оправдана малостью J>
o
 : 0,097 (для водорода) 0,064 (для

углерода) Е 0,039 (для железа).

Условие фазового перехода определяется условием равенства

давлений:

Разрешив эти уравнения относительно ¥t=P* и V
t
 ~

>лучам:

J i "
/ П-г

ш
(5)

л*г-л;
г

I

1
Г, - Г

г 1
-А 160 л-
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Из формул (5) к (б) получим выражение для изменения объема

при фазоэом переходе:

= V
z
-V, = (П-rj

(7)

где Л =2,87-2*/

Относительное изменение объема при фазовом переходе равно:

дУ я (Г,- г,
л

(8)

Давле1ше,при котором происходит фазовый переход,дается

формулой:

(9)

В таблице 2 приведены давления, относительные изменения

объемов и плотности, при переходе из оцк в гцк для водорода,

углерода и железа.,

ТАБЛИЦА 2

V

Р (ахм.)

р(г/сиэ)

И
,0,9»

6 •

1,22'

Ю " 6 '

ю 1 3

ю 4

I,

3

5

С

*

#

Ю" 6

ю 1 5

ю 5

I

I

I

F

,07

,5

.05

е

•I0"6

• ю 1 8

• I0 7
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