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Используя модель нанокристалла в виде прямоугольного параллелепипеда с варьируемой формой поверхности (RP-модель) [1-3], изучена зависимость модуля упругости (BT), коэффициента Пуассона ((), модуля Юнга (Y), модуля сдвига (G), коэффициента объемного теплового расширения ((p) и удельной теплоемкости (cp) от размера и формы безопорного (free standing) нанокристалла простого вещества со свободной поверхностью. 
Расчеты проведены для кремния вдоль изотерм: 100 K, 300 K, 1000 K и при температуре плавления макрокристалла Si: Tm = 1685 K [4]. Взаимодействие атомов в Si описывалось потенциалом Ми-Леннарда-Джонса: 
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	Рис. 1. Зависимость коэффициента теплового расширения (p [10 – 6 1/K] кремния от числа атомов в нанокристалле с кубической формой поверхности.
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где D и ro – глубина и координата минимума потенциала, b и a – параметры: b > a. Для кремния эти параметры равны [2, 3]:  
ro = 2.351 ( 10 – 10 m, D/kB = 26921.28 K, a = 2.48, b = 4, где kB – постоянная Больцмана.
Расчеты показали, что при изоморфном (при постоянной форме) уменьшении размера (N – числа атомов) нано-кремния вдоль изотермы значения B, Y и G уменьшаются, а функции (, (p и cp увеличиваются. Причем изменение указанных функций при уменьшении N тем заметнее, чем больше форма нанокристалла отклонена от наиболее энергетически устойчивой формы (для RP-модели это куб).
На рис. 1 показаны полученные изотермо-изоморфные (для формы куба) зависимости функции (p от числа атомов (N) в нанокристалле  кремния. В каждой четверке изотерм нижняя кривая получена при T = 100 K, а верхняя при Tm = 1685 K. Символы на изоморфах указывают положение разрешенных (для формы куба) значений N в нанокристалле. Легко видеть, что коэффициент теплового расширения возрастает при уменьшении размера нанокристалла тем заметнее, чем ниже температура. Нижняя изотерма T = 100 K при lg(N0) ( 3.051, т.е. при N0 ( 1125 переходит через ноль. Любое отклонение формы нанокристалла от наиболее энергетически устойчивой формы (для RP-модели это куб) приводит к росту величины N0, т.е. к усилению изотермической зависимости (p(N). Поэтому изоморфы (p(N) для некубичных форм лежат выше изоморф кубических нанокристаллов Si, показанных на рис. 1. 
Работа выполнена при поддержке Программы Президиума РАН (проект № П-2.1) и РФФИ (грант № 12–08–96500-р-юг-а).
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