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Структурные фазовые переходы представляют значительный интерес с фундаментальной точки зрения и, в настоящее время, являются предметом интенсивных теоретических и экспериментальных исследований в различных областях физики [1 - 3]. Такие переходы являются фазовыми превращениями (конфигурационными, полиморфными или топологическими) обычно в твердых телах, которые заключаются в перестройке структуры этих тел и, в большинстве случаев, приводят к изменению их типа симметрии. (При некоторых допущениях переход между жидкостью и твердым телом также может быть квалифицирован, как структурный фазовый переход.) Помимо фундаментальных аспектов, исследования структурных переходов представляет особый прикладной интерес для развития нано- и микро-технологий, а также при разработке покрытий и материалов с заданными свойствами. [1 - 3].

В настоящей работе предложена простая аналитическая модель для расчета фазовой диаграммы полиморфного перехода между гранецентрированной (г.ц.) и объемно-центрированной (о.ц.) кристаллическими фазами в системах частиц, взаимодействие которых описывается потенциалами типов Юкавы, U(r) ( UY = (eZ)2exp(-r/()/r, и обратно-степенного закона  U(r) ( Um = (eZ)2B/rm; здесь r - расстояние между двумя частицами, eZ - заряд частицы (где e - заряд электрона), ( – длина экранирования, m и B - некоторые параметрические коэффициенты. Отметим, что представленные потенциалы (в различных комбинациях) широко используются в физической кинетике для моделирования отталкивания взаимодействующих частиц (например, в физике и химии полимеров, медицине, биологии, физике пылевой плазмы). В нашей работе основное внимание уделено системам заряженных частиц с потенциалом взаимодействия Юкавы. Предлагаемый критерий фазового перехода был получен при использовании стандартного предположения о минимуме потенциальной энергии в устойчивой фазе и условия формирования конфигурационного перехода. Также представлены результаты сравнения предложенной модели с существующими численными и теоретическими данными для систем с потенциалом типа Юкавы и обратно-степенного закона и выявлено хорошее согласие между ними. Рассмотрено влияние нелинейности парных сил взаимодействия частиц на кривые структурных фазовых переходов, включая ангармонические поправки в критерий плавления.

Следует отметить, что область применения предложенных аппроксимаций для линий структурных фазовых переходов не ограничивается системами частиц с  рассмотренными потенциалами. Предложенные аппроксимации также могут быть адаптированы для систем с изотропным парным взаимодействием между частицами и быть полезными для оценок равновесных о.ц.к. – г.ц.к. фазовых линий и тройной точки (о.ц. кристалл – г.ц. кристалл - жидкость).
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