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На основе ранее опробованной методики1, позволяющей рассчитывать, как макроскопические (N = ∞), так и размерные 
свойства вещества, получены зависимости модуля упругости: BT = – V(∂P/∂V)T, и его производной по давлению: BTʹ(P) = 
(∂BT/∂P)T, от числа атомов N в нанокристалле. Расчеты выполнены для ГЦК золота при изотермо-изобарическом (т.е. при T 
= const и P = 0) уменьшении N для нанокристалла кубической формы.

Парное межатомное взаимодействие представлено потенциалом Ми-Леннард-Джонса: φ(r) = [D/(b – a)]∙[a(r0/r)b–b(r0/r)a], 
где D и r0 – глубина и координата минимума потенциала, b > a – параметры. Данные параметры были определены по методу 
из2. Для ГЦК-Au нами получено (kB – постоянная Больцмана): r0 = 0.28751 nm, a = 2.93, b = 12.82, D/kB = 7411.5 K. 

Рисунок 1. Размерная зависимость для нормированного 
значения B∞*.

Рисунок 2. Размерная зависимость для 
нормированного значения BTʹ(P)*.

На рис. 1 и 2 показаны изоморфно-изотермо-изобарические зависимости нормированных (на значение для 
макрокристалла) функций BT* и BTʹ(P)* от N для нанокристалла Au кубической формы. Из рисунков видно, что с 
уменьшением размера нанокристалла, значение BT* уменьшается, а значение BTʹ(P)* увеличивается. При изоморфно-
изобарическом росте температуры, размерные зависимости данных функций усиливаются.
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