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Для расчетов барической зависимости температуры плавления Tm(P) ОЦК Nb использован формализм из1. Для 
описания парного межатомного взаимодействия был использован 4-х параметрический потенциал Ми–Леннард–Джонса 
с параметрами: ro = 2.8648∙10 – 10 м, D/kB = 30200 K, a = 2.3, b = 6.2, где kB – постоянная Больцмана. Исходя из критерия 
плавления Линдеманна и полученного нами уравнения состояния, для зависимости Tm(P) получено2: Tm(P) = Tm(0)[V(P)/
V(0)]2/3[Θ(V(P)/V0)/Θ(V(0)/V0)]2, где Tm(0) и V(0) – температура плавления и объем при P = 0, V0 = N π ro

3 /(6 kp). 
Взяв для Nb значение3: Tm(0) = 2742 K мы рассчитали Tm(P) и T΄m(P), для макрокристалла (N = ∞) и нанокристалла 

кубической формы из N = 83 числа атомов. Для расчета свойств нанокристалла был использован метод из2.

Рисунок 1. Наши расчеты Tm(P) – сплошная линия. Окруж-
ности – расчеты для нанокристалла (при N = 83). Квадраты и 

штриховая линия – данные из3.

Рисунок 2. Зависимость T΄m(P). Окружности – наши 
расчеты для нанокристалла (при N = 83), сплошная – для 

макрокристалла. Символы – данные из3.
Т.к. экспериментальных данных по Tm(P) для макрокристалла Nb в литературе нет, поэтому мы сравнивали Tm(P) и 

T΄m(P) с результатами из3.
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