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PEÔEPAT

Còpaíèö: 25   ,pèc.2 ,òaáëèö  20        .

Ýëeêòpoííoe còpoeíèe,ëeãèpóþùèe ýëeìeíòû,
xèìè÷ecêèé äèçaéí,êoìïüþòepíoe ìoäeëèpoâaíèe,
câoécòâa ìaòepèaëoâ,íeìeòaëëè÷ecêèe ìaòepèaëû,
cocòaâ,cocòaâ peöeïòópa aápaçèâíûx ìaòepèaëoâ äëÿ öeëeé
peëücoøëèôoâaíèÿ.

Èçëaãaeòcÿ êèáepíeòè÷ecêèé ïoäxoä ìoäeëèpoâaíèÿ câoécòâ è
cocòaâoâ aápaçèâíûx ìaòepèaëoâ äëÿ öeëeé peëücoøëèôoâaíèÿ ,
ècïoëüçoâaíèÿ èíòeãpèpoâaííoé cpeäû UCMOR-  peøeíèÿ
ìíoão÷ècëeííûx çaäa÷ ôèçè÷ecêoão ìaòepèaëoâeäeíèÿ .



 3

BBEÄEHÈE

Ècïoëüçoâaíèe coâpeìeííûx èíôopìaöèoíío-òexíoëoãè÷ecêèx cpeäcòâ ïoçâoëÿeò
ïpè ïocòaíoâêe è peøeíèè íaó÷ío-èccëeäoâaòeëücêèx ïoècêoâûx è ôóíäa-
ìeíòaëüíûx òeì â â çía÷èòeëüíoé còeïeíè ècïoëüçoâaòü ïpèíöèïû ïoècêa
òexíè÷ecêoé èíôopìaöèè è ïoècêa òexíoëoãè÷ecêèx peøeíèé, ÷òo oáëeã÷aeò
peøeíèe paçíoão poäa ïpoáëeìíûx cèòóaöèé, âoçíèêaþùèx ïpè peøeíèè
òexíè÷ecêèx çaäa÷.

Ïpoáëeìa  ïoècêa cocòaâa aápaçèâíoão ìaòepèaëa äëÿ peëücoøëèôoâaëüíoão
êpóãa ìoæeò cëóæèòü òoìó xopoøèì ïpèìepoì. Oáùeèçâecòíûe aápaçèâíûe
ìaòepèaëû ía áaêeëèòoâoé ocíoâe â çía÷èòeëüíoé còeïeíè èçìeíèëè pecópcíûe
âoçìoæíocòè cóùecòâóþùèx peãëaìeíòoâ ÃOCTû: 2424,2447,2456,2464, è oáû÷ío
çaäaþòcÿ ìapêoé, çepíècòocòüþ, còeïeíüþ òâepäocòè, còpóêòópoé aápaçèâíoão
ìaòepèaëa è âèäoì eão câÿçêè . Ïoýòoìó íeòpèâèaëüíaÿ çaäa÷a ïoäáopa peöeïòópû
èëè èçìeíeíèÿ cocòaâa ïo êpaéíeé ìepe aápaçèâíoão ìaòepèaëa ía ocíoâe íoâûx
òóãoïëaâêèx coeäèíeíèé íe òoëüêo c âûcoêoé òâepäocòüþ, ío óäapíoé âÿçêocòüþ,
òepìè÷ecêèì êoýôôèöèeíòoì íaïpÿæeíèÿ ïo - ïpeæíeìó cóùecòâóeò è, ìoæío
cêaçaòü, peøeíèe ýòoé çaäa÷è ëeæèò â ïëocêocòè ìaòepèaëoâeä÷ecêèx ïpoáëeì
òeïëoíaïpÿæeííoé òâepäocïëaâíoé êepaìèêè.

B íacòoÿùeì oò÷eòe ïpèâoäèòcÿ ïpèíöèïèaëüíûé ìeòoä pac÷eòa câoécòâ
íeìeòaëëè÷ecêèx ìaòepèaëoâ, ècïoëüçoâaíèe êoòopûx ìoæeò ïpèâecòè ê coçäaíèþ
áoëee ýôôeêòèâíûx aápaçèâíûx ìaòepèaëoâ, ÷eì âce èçâecòíûe. Ïpè ýòoì cocòaâ
ìaòepèaëa ìoæeò oäíoâpeìeíío ÿâëÿòücÿ è cpeäcòâoì  “ïoëèpoâêè”, è cpeäoé
“øëèôoâêè”, ïpeâocxoäÿùeé ïo câoèì êa÷ecòâaì cóùecòâóþùèe.

Èçëaãaeìûe íèæe êèáepíeòè÷ecêèe ïpèíöèïû ïocòpoeíèÿ òaêèx cpeä,
ïpoeêòèpóeìûx ía ocíoâe íeìeòaëëè÷ecêèx ìaòepèaëoâ, ìoãóò áûòü ècïoëüçoâaíû è
íe òoëüêo ía æeëeçíoäopoæíoì òpaícïopòe.
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Ãëaâa:I. Ïpocòpaícòâo Èíòepíeò è Xèìè÷ecêèé Äèçaéí.

Bâeäeíèe. Moæío ëè, ècïoëüçóÿ “ìeòoä áèáëèoãpaôè÷ecêoão  ïoècêa â oáëacòè
ìaèòepèaëoâeäeíèÿ”, ó ècòoêoâ êoòopoé còoÿë â òoì ÷ècëe è póêoâoäèòeëü
íacòoÿùeé òeìû (cì. A.È.Bóëèx, C.A.Kóòoëèí. l×òo íóæío çíaòü o xèìè÷ecêoé
ëèòepaòópeml //Texíè÷ecêèe áèáëèoòeêè CCCP.1966.-âûï.7 .c.40-52.), íaéòè
paçóìíoe peøeíèe ïpoáëeìíoé cèòóaöèè: lKoícòpóèpoâaíèÿ òóãoïëaâêèx
ìaòepèaëoâ c çaäaííûìè câoécòâaìè ía ïpèìepe aápaçèâíûx ìaòepèaëoâl, paçpa-
áoòaííûì paíee ìeòoäoì “UCMOR” (óíèâepcaëüíaÿ êoìïüþòepíaÿ ìoäeëü â
oïepaöèÿx), pac÷èòaâ peöeïòópó ìaòepèaëa c öeëeâûìè câoécòâaìè, íaïpèìep äëÿ
peêoìeíäaöèè cocòaâoâ òóãoïëaâêèx ìaòepèaëoâ äëÿ öeëeé èçãoòoâëeíèÿ oïûòíûx
ïapòèé êpóãoâ  peëücoøëèôoâaíèÿ.

Cpeäcòâa peaëèçaöèè. Moëeêóëÿpíûé äèçaéí êaê ïpoeêòèpoâaíèe ìoëeêóë
xèìè÷ecêèx âeùecòâ â ôopìe äèaëoãa, êoícòpóèpoâaíèe ïpeïapaòoâ, íaïpèìep,
âeùecòâ c çaäaííûì íaáopoì câoécòâ, ïpeäcòaâëÿeò coáoé, ecëè íe peøeííóþ
çaäa÷ó, òo äocòaòo÷ío paçpaáoòaííóþ â paçíûx íaïpaâëeíèÿx òaêoão ïpoeêòa:

1.Á.B.Epoôeeâ, C.A.Kóòoëèí è äp. ÄAH PAH.-1992.-ò.325.-¹1-4
2.R.Langridge,T.E.Ferrin at al.Science.1981.-~.211.-p.4483.
3.A.M.Kèì,C.A.Kóòoëèí.Teopèÿ KËOÏ è êoìïüþòepíoe ìoäeëèpoâaíèe câoécòâ

opãaíè÷ecêèx coeäèíeíèé.Hoâocèáèpcê:HÃÏÓ,1992.-120C.
4.A.M.Kèì,C.A.Kóòoëèí. Kâaíòoâo-xèìè÷ecêèe pac÷eòû è êoìïüþòepíoe

ìoäeëèpoâaíèe câoécòâ opãaíè÷ecêèx coeäèíeíèé. Hoâocèáèpcê:HÃÏÓ,1992.-115C.
Ïpèeìû êoìïüþòepíoé ãpaôèêè ìoæío ècïoëüçoâaòü êaê ïpè ââoäe, òaê è ïpè

âûâoäe xèìè÷ecêoão äèçaéía, ôèêcèpóÿ èçìeíeíèÿ ïpoècxoäÿùèe â xèìè÷ecêoé
cècòeìe â ïpoöecce peaëüíoão âpeìeíè. Äëÿ ïocòpoeíèÿ pècóíêa ãpaôè÷ecêoé
cècòeìû coeäèíeíèÿ ía ïëocêocòè ècïoëüçóþòcÿ ïpèìèòèâû, xapaêòep êoòopûx
c÷èòaeòcÿ oãoâopeííûì íoìeíêëaòópoé èçoápaæeíèÿ coeäèíeíèÿ ía ïëocêocòè.

5.�.T.�ipke,S.R.Heller at all. Co�puter Representation and Manipulation o�
Che�ical In�or�ation.N.Y.-1974.

Paçëè÷íûe òèïû câÿçeé oò opäèíapíoé (óãëepoä-óãëepoäíoé câÿçè=σ-
ãèápèäèçaöèè) äo äâoéíoé, êëèíoâèäíoé è ò.ï. câÿçeé, xapaêòep êoòopûx äoëæeí
oãoâapèâaòücÿ è äèçaéíoì caìoé ïpoãpaììû òaê æe êaê è oáû÷íaÿ sp-ãèápèäèçaöèÿ
âèäa: C----H� Ó÷èòûâaþòcÿ òaê æe paçëè÷íûe âèäû òpaícôopìaöèè oäíoão âèäa
coeäèíeíèé â äpóãoe, ïo cóùecòâó oòpaæaþùèe ïpeâpaùeíèÿ ìaòepèaëa â peaëüíoì
âpeìeíè è äaæe c òeìïepaòópoé cèíòeça.

Boò ïo÷eìó äëÿ ïoëó÷eíèÿ còoëü oáøèpíoé èíôopìaöèè ïo paçëè÷íûì òèïaì
coeäèíeíèé öeëecooápaçío ïpèáeãaòü íe ïpocòo ê peòpocïeêòèâíoìó ïoècêó
íeoáxoäèìoé èíôopìaöèè, ío ocóùecòâëÿòü ïoècê ìaòepèaë â cooòâeòcòâèè c
coâpeìeííûìè ìeòoäaìè oöeíêè òexíoëoãè÷ecêoé èíôopìaöèè è ïpeæäe âceão
ïóòeì ïoècêa â peæèìe ”on line”.

Teêcòoâaÿ èíôopìaöèÿ èç Áaçû äaííûx. Öeía câÿçè ó÷peæäeíèÿ c êoìïüþòepoì
oïpeäeëÿeòcÿ öeíoé êaæäoão ÷aca câÿçè c äoáaâëeíèeì öeíû ïoëó÷aeìoé è
ïocûëaeìoé èíôopìaöèè. Öeía ïoècêa â êoíêpeòíoé áaçe äaííûx oïpeäeëÿeòcÿ òeì,
êòo ee coçäaë. Ïe÷aòaíèe cïpaâoê â peæèìe íeïocpeäcòâeííoão äocòóïa còoèò oò 15
äo 25 öeíòoâ êaæäaÿ, a öeía ça 1 ÷ac câÿçè êoëeáëeòcÿ oò 25 äo 75äoëëapoâ.

Ècïoëüçóeìûé â êa÷ecòâe íeïocpeäcòâeííoão äocòóïa Index Che�icus Online,
ïoäãoòaâëèâaeìûé ISI èìeeò òo ïpeèìóùecòâo, ÷òo ïoçâoëÿeò ïoëó÷aòü èíôopìaöèþ
o íaëè÷èè òeopeòè÷ecêè ïpeäïoëaãaeìûx coeäèíeíèÿx, ÷òo oòcóòcòâóeò â äpóãèx
áaçax äaííûx. Ýòo pacøèpÿeò âoçìoæíocòè ïoècêa. B còaòüþ oáû÷ío âêëþ÷aþò
cèãíaëüíûe oáoçía÷eíèÿ, êoòopûe ècïoëüçóþòcÿ èccëeäoâaòeëeì äëÿ áoëee
äeòaëüíoão ïoècêa íeoáxoäèìoão èccëeäoâaòeëþ ìaòepèaëa. Ópoâeíü äeòaëèçaöèè
áèáëèoãpaôè÷ecêoé çaïècè c ócëoâíûìè çíaêaìè ïoçâoëÿeò oáëeã÷èòü ïoècê
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äoïoëíèòeëüíoão ìaòepèaëa. Oáùèé âèä òaêoé òaáëèöû ïpeäcòaâëeí ía
íèæecëeäóþùeì pècóíêe:

Cëeäóþùaÿ ìoùíaÿ áaça äaííûx,íeoáxoäèìaÿ äëÿ ïpoâeäeíèÿ peòpocïeêòèâíoé
paáoòû c ëèòepaòópoé-ýòo CAS Online, paçpaáoòaííaÿ cëóæáoé “Che�ical Abstracts
Ser~ice”. Oía äaeò âoçìoæíocòü êoìáèíèpoâaòü áèáëèoãpaôè÷ecêèé ïoècê c
äocòóïoì ê ïoëíûì peôepaòaì, ïoècê ïo xèìè÷ecêoìó cëoâapþ,ïoècê c
ècïoëüçoâaíèeì còpóêòópíoão èäeêcíoão ôaéëa:

6.D.�.Mel�an.National Online Meeting.Proceedings.N.Y.-1982.p.349-363.
7.C.R,�eidner,�.O.A�oss at all.National Online Meeting.N.Y.-1982.p.575-586.
8.P.�.Diit�ar,N.A.Far�er at all.�.Che�.In�or�.and Co�puter Sci.-1983.~.23.-p.93-

102.
Ýòa eäèícòâeííaÿ áaça äaííûx, êoòopaÿ äaeò òaêèe áoëüøèe âoçìoæíocòè. Moëe-

êóëÿpíûe ôopìóëû, ôpaãìeíòû ôopìóë oáëeã÷aþò ïoècê ÷acòè ìoëeêóëÿpíoé
còpóêòópû, ïoçâoëÿÿ ïpè íeoáxoäèìocòè äeëaòü è ïaòeíòíûé ïoècê. Hèæe
ïpèâoäèòcÿ ïpèìep pacïe÷aòêè, ïoëó÷eííoé ïo çaâepøeíèè ïoècêa â cècòeìe CAS
Online:
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Oäíaêo äëÿ ïocòaâëeííoé çaäa÷è íacòoÿùeão èccëeäoâaíèÿ ía êaôeäpe èìeëècü
ÿâíûe ïpeèìóùecòâa, ïocêoëüêó cècòeìa CAS (Che�. Abstr. Ser~ice) ÿâëÿeòcÿ
êoììep÷ecêoé cècòeìoé, a áaça äaííûx êaôeäpû lXèìèÿl CÃÓÏC pacïoëaãaeò  ía
êoìïüþòepe âceìè èíôopìaöèoííûìè ìaòepèaëaìè ýòoé cècòeìû ça íecêoëüêo ëeò.

Teêcòoâaÿ èíôopìaöèÿ è ïaòeíòíûe ìaccèâû. Çía÷eíèÿ ïaòeíòoâ â oáëacòÿx
xèìè÷ecêoão ïpoeêòèpoâaíèÿ ìaòepèaëoâ è coeäèíeíèé, a òaêæe èx ýêcïepè-
ìeíòaëüíoão cèíòeça èìeeò ïepâocòeïeííoe çía÷eíèe äëÿ ïpopaáoòêè ïpoáëeìíûx
cèòóaöèé, âoçíèêaþùèx ïepeä xèìèêoì. Ïaòeíòû-aíaëoãè ìoãóò áûòü ïoëó÷eíû
÷epeç óêaçaòeëè ïaòeíòíoão cooòâeòcòâèÿ. Maccèâ Äepâeíòa - íaèáoëee íaäeæíûé
óêaçaòeëü â xèìèè, peaëèçoâaííûé ía áaçoâûx êoìïüþòepax. Eâpoïeécêèe ïaòeíòû
äocòóïíû áëaãoäapÿ cècòeìe ”Teles�ste�es �uestel”, äaþùaÿ íeïocpeäcòâeííûé
äocòóï ê íaöèoíaëüíûì ïaòeíòíûì ìaccèâaì:INPI, PER�AMON, INFOLINE,
INKA,DIMDI,LIS è äp. Ocíoâoé oïècaíèÿ ïaòeíòa â Che�ical Abstracts ÿâëÿeòcÿ êoä
RN, ïaòeíòû cëóæáû CØA íaxoäÿòcÿ ía USP, a ïaòeíòû, íaïpèìep, Ôpaíöèè INPI.

Çapóáeæíûe �ail- è �tp-cepâepû. Cepâepû ïoçâoëÿþò ïpè oïpeäeëeííûx ócëoâèÿx
â òoì ÷ècëe ïpè aíoíèìíûx âxoäax â òaêèe cècòeìû ïpèoápeòaòü ïoëeçíóþ è âpÿäe
cëó÷aeâ íeoáxoäèìóþ ïpoãpaììíóþ èíôopìaöèþ:

1.Oòäeëeíèe Aìepèêaícêoão êoìïüþòepíoão oáùecòâa â xèìèè.-aííoíèìíûé
cepâep �tp// kekule. esc. Edu (128.146.36.48) cìoòpè äèpeêòopèé: pub /che�str�
/co�p�news  director�.

2.CCL,Co�putational Che�str� List:help oscpost�ahstp�.
3.CHEM-COMP,Co�putational Che�str�:�ailbase��ailbace.ac.uk(Kaíaäa).
4.CHEME-L,the Che�ical Engineering List:listser~�psu~�.psu.edu.
5.Che�.Mod.Acïeêòû ìoäeëèpoâaíèÿ â Koìïüþòepíoé xèìèè:�ailbase

��ailbase.ac. uk.
6.POLYMERP,Cepâep ôèçèêè ïoëèìepoâ:listser~�rut~�1.bitnet.
Oáû÷ío ó÷eíûe âecüìa êoícepâaòèâíû è ìíoãèe ÷èòaþò, ÷òo ïpÿìoe

ècïoëüçoâaíèe âûïócêoâ Che�.Abstr., çaáûâaÿ, ÷òo ïpoãpaììíûe ïpoäóêòû êaê
òaêoâûe, ïoëó÷aeìûe c CD-äècêoâ è cepâepoâ cëóæaò ïpeêpacíûì ïpèìepoì
oïpoâepæeíèÿ ïpocòoé èíôopìaöèè oïècaòeëüíoão xapaêòepa. Cóòü còpaòeãèè cáopa
èíôopìaöèè çaêëþ÷aeòcÿ â êoìïpoìècce: ”÷òo âû xoòèòe èìeòüm Kaêèx ócèëèé ýòo
còoèòm” Oòêpûâaþùèecÿ â äaííoì cëó÷ae âoçìoæíocòè, íecoèçìepèìû c òeì, ÷òo
ìû èìeëè â ïpoøëoì, è òaêoé êoìïüþòepíûé ïoècê, ëè÷ío âûïoëíÿeìûé caìèì
ó÷eíûì, oáëeã÷èò è ïepeâoäèò ía íoâûé ópoâeíü eão ïoâceäíeâíóþ paáoòó â
ocoáeííocòè, ecëè ó÷eíûé oápaòèòcÿ â peæèìe ïpÿìoão äocòóïa ê cïpaâo÷íèêó ïo
áaçaì äaííûx ”Directr� o� Online Datebases” èëè áaçe äaííûx ”CUADRA”, äaþùèx
câeäeíèÿ â peæèìe ïpÿìoão äocòóïa.



 7

Ãëaâa:II. Aápaçèâíûe ìaòepèaëû è aíaëèç
xèìè÷ecêoé câÿçè êapáèäíûx ôaç.

Cûpüeâûe ìaòepèaëû
Aápaçèâíûé èícòpóìeíò ía áaêeëèòoâoé câÿçêe cocòoèò èç aápaçèâíoão

ìaòepèaëa, câÿçêè è ïop. B câoþ o÷epeäü, câÿçêa cocòoèò èç ôeíoë-ôopìaëüäeãèäíoé
cìoëû (æèäêaÿ è òâepäaÿ ôaça) è íaïoëíèòeëeé.

Paccìoòpèì êaæäûé êoìïoíeíò ïoäpoáíee.
Aápaçèâíûe ìaòepèaëû
Aápaçèâíûe ìaòepèaëû ìoãóò èìeòü ecòecòâeííoe è ècêóccòâeííoe

ïpoècxoæäeíèe. K ecòecòâeííûì (ïpèpoäíûì) aápaçèâíûì ìaòepèaëaì oòíocÿòcÿ:
êopóíä, íaæäaê, ãpaíaò, êpeìeíü è äp. B ïpoìûøëeííocòè ecòecòâeííûe aápaçèâíûe
ìaòepèaëû âûòecíÿþòcÿ ècêóccòâeííûìè aápaçèâíûìè ìaòepèaëaìè, êoòopûe èìeþò
áoëee còaáèëüíûe ôèçèêo-ìexaíè÷ecêèe câoécòâa. Aápaçèâíoé ïpoìûø-ëeííocòüþ
âûïócêaþòcÿ cëeäóþùèe ocíoâíûe ècêóccòâeííûe aápaçèâíûe ìaòepèaëû:

ýëeêòpoêopóíä (íopìaëüíûé, áeëûé, a òaêæe ëeãèpoâaííûé xpoìoì, öèpêoíèeì,
òèòaíoì è ò.ä.); êapáèä êpeìíèÿ (çeëeíûé è ÷epíûé); êapáèä áopa .

Ýëeêòpoêopóíä - aápaçèâíûé ìaòepèaë, cocòoÿùèé èç êopóíäa è íeáoëüøoão
êoëè÷ecòâa ïpèìeceé.

Hopìaëüíûé çëeêòpoêopóíä coäepæèò 92...95% êopóíäa Al2Oç. Hopìaëüíûé
ýëeêòpoêopóíä ïoëó÷aþò â äóãoâûx ïe÷ax âoccòaíoâèòeëüíoé ïëaâêoé øèxòû,
cocòoÿùeé èç âûcoêocopòíoão áoêcèòa. Bûcoêaÿ òâepäocòü è ìexaíè÷ecêaÿ
ïpo÷íocòü çepeí íopìaëüíoão ýëeêòpoêopóíäa oáecïe÷èâaþò øèpoêoe ïpèìeíeíèe
eão ïpè øëèôoâaíèè ìeòaëëoâ. Hopìaëüíûé ýëeêòpoêopóíä oáëaäaeò òaêæe
çía÷èòeëüíoé óäapíoé âÿçêocòüþ, êoòopaÿ íeoáxoäèìa ïpè âûïoëíeíèè paáoò c
ïepeìeííûìè íaãpóçêaìè. Èç íopìaëüíoão ýëeêòpoêopóíäa ïoëó÷aþò øëèôçepío,
øëèôïopoøêè è ìèêpoïopoøêè paçëè÷íûx paçìepoâ, êoòopûe ècïoëüçóþòcÿ ïpè
èçãoòoâëeíèè paçëè÷íûx aápaçèâíûx èícòpóìeíòoâ.

Áeëûé ýëeêòpoêopóíä cocòoèò èç 98...99% êopóíäa è íeáoëüøoão êoëè÷ecòâa
ïpèìeceé. Áeëûé ýëeêòpoêopóíä ïoëó÷aþò pacïëaâëeííoì ãëèíoçeìa (÷ècòoé oêècè
aëþìèíèÿ) â äóãoâoé ïe÷è. Ïo xèìè÷ecêoìó cocòaâó è còpóêòópe áeëûé
ýëeêòpoêopóíä ÿâëÿeòcÿ áoëee oäíopoäíûì, ÷eì íopìaëüíûé. Çepía áeëoão
ýëeêòpoêopóíäa oáëaäaþò âûcoêoé òâepäocòüþ, ïpo÷íocòüþ è èìeþò ocòpûe
êpoìêè; oíè ëeãêo âíeäpÿþòcÿ â òâepäûe ìaòepèaëû. Aápaçèâíûé èícòpóìeíò èç
áeëoão ýëeêòpoêopóíäa oáû÷ío ïpèìeíÿþò ïpè øëèôoâaíèè çaêaëeííûx còaëeé.

Xpoìècòûé ýëeêòpoêopóíä - aápaçèâíûé ìaòepèaë, ïoëó÷aeìûé â äóãoâoé ïe÷è
ïëaâêoé ãëèíoçeìa c äoáaâêoé oêècè xpoìa (äo 2 %). Ïo öâeòó oí íaïoìèíaeò
póáèí. Haëè÷èe â ýòoì êopóíäe òâepäoão pacòâopa xpoìa cóùecòâeíío ïoâûøaeò
ìexaíè÷ecêóþ ïpo÷íocòü è aápaçèâíóþ cïocoáíocòü.

Tèòaíècòûé ýëeêòpoêopóíä - aápaçèâíûé ìaòepèaë. ïpeäcòaâëÿþùèé coáoé
coeäèíeíèe oêècè aëþìèíèÿ c oêècüþ òèòaía (Al2Oç + TiO2). Tèòaíècòûé
ýëeêòpoêopóíä, â oòëè÷èe oò íopìaëüíoão ýëeêòpoêopóíäa, oáëaäaeò áoëüøeé
âÿçêocòüþ. Tèòaíècòûé ýëeêòpoêopóíä âûïócêaeòcÿ â âèäe øëèôçepía è
øëèôïopoøêoâ; oí ïpeäíaçía÷eí äëÿ èçãoòoâëeíèÿ aápaçèâíoão èícòpóìeíòa äëÿ
oápaáoòêè óãëepoäècòûx, êoícòpóêöèoííûx çaêaëeííûx è íeçaêaëeííûx còaëeé.

Öèpêoíèeâûé ýëeêòpoêopóíä ïpeäcòaâëÿeò coáoé aápaçèâíûé ìaòepèaë,
ïoëó÷aeìûé â ýëeêòpè÷ecêoé äóãoâoé ïe÷è ïpè ïëaâêe øèxòû, â cocòaâ êoòopoé
âxoäèò ãëèíoçeì, öèpêoíèeâûé êoíöeíòpaò c coäepæaíèeì äo 60 % �rO2. Çepío èç
öèpêoíèeâoão ýëeêòpoêopóíäa ïpèìeíÿþò â ocíoâíoì äëÿ èçãoòoâëeíèÿ êpóãoâ äëÿ
oáäèpo÷íoão øëèôoâaíèÿ.

Kapáèä êpeìíèÿ - aápaçèâíûé ìaòepèaë, ïpeäcòaâëÿþùèé coáoé xèìè÷ecêoe
coeäèíeíèe êpeìíèÿ c óãëepoäoì (SiC), eão òâepäocòü ïo øêaëe Mooca paâía 9,1.
Ïoëó÷aþò eão â ýëeêòpè÷ecêèx ïe÷ax coïpoòèâëeíèÿ cèëèöèpoâaíèeì ÷acòèö
óãëepoäa ïapaìè êpeìíèeâoé êècëoòû. Cûpüeì äëÿ ïoëó÷eíèÿ êapáèäa êpeìíèÿ
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cëóæaò ìaòepèaëû, áoãaòûe êpeìíeçeìoì, æèëüíûé êâapö, êâapöeâûe ïecêè è
êâapöèòû, coäepæaùèe íe ìeíee 99,0... 99,5% SiO2 è óãëepoäècòûe ìaòepèaëû:
íeôòÿíoé êoêc è aíòpaöèò.

Äëÿ óëó÷øeíèÿ xoäa peaêöèè ê øèxòe äoáaâëÿþò íeêoòopoe êoëè÷ecòâo oïèëoê,
a ïpè ïpoèçâoäcòâe çeëeíoão êapáèäa êpeìíèÿ - ïoâapeííóþ coëü. Haãpeâaòeëüíûì
ýëeìeíòoì ïe÷è ÿâëÿeòcÿ òoêoïpoâoäÿùèé êepí èç óãëepoäècòûx ìaòepèaëoâ.
Kapáèä êpeìíèÿ oápaçóeòcÿ ïpè òeìïepaòópe 1800...2100�C.

Xpóïêocòü êapáèäa êpeìíèÿ ÿâëÿeòcÿ cëeäcòâèeì eão                       
êpècòaëëè÷ecêoé còpóêòópû è co÷eòaeòcÿ c âûcoêoé òâepäocòüþ. Xèìè÷ecêè ÷ècòûé
êapáèä êpeìíèÿ áecöâeòeí è ïpoçpa÷eí. Texíè÷ecêèé êapáèä êpeìíèÿ èìeeò öâeò oò
câeòëo-çeëeíoão äo ÷epíoão â çaâècèìocòè oò cocòaâa è coäepæaíèÿ ïpèìeceé.

Aápaçèâíaÿ ïpoìûøëeííocòü ïpoèçâoäèò äâa âèäa êapáèäa êpeìíèÿ: çeëeíûé è
÷epíûé. Ïo xèìè÷ecêoìó cocòaâó è ôèçè÷ecêèì câoécòâaì çeëeíûé è ÷epíûé
êapáèäû êpeìíèÿ oòëè÷aþòcÿ íeçía÷èòeëüío, oäíaêo çeëeíûé êapáèä êpeìíèÿ
coäepæèò ìeíüøe ïpèìeceé, èìeeò íecêoëüêo ïoâûøeííóþ xoóïêocòü è áoëüøóþ
aáoaçèâíóþ cïocoáíocòü.

Èç êapáèäa êpeìíèÿ ïoëó÷aþò øëèôçepío, øëèôïopoøêè è ìèêpoïopoøêè.
Aápaçèâíûé èícòpóìeíò èç çeëeíoão êapáèäa êpeìíèÿ ècïoëüçóþò äëÿ òoíêoão
øëèôoâaíèÿ ìeòaëëooápaáaòûâaþùeão èícòpóìeíòa, òâepäûx
cïëaâoâ, êepaìèêè, êaìíÿ. Èícòpóìeíò èç ÷epíoão êapáèäa êpeìíèÿ èäeò ía
øëèôoâaíèe òâepäûx cïëaâoâ, ÷óãóía, öâeòíûx ìeòaëëoâ, còeêëa, ïëacòìacc, êoæè
è peçèíû.

Kapáèä áopa - aápaçèâíûé ìaòepèaë, ïoëó÷aeìûé âoccòaíoâëeíèeì â
ýëeêòpè÷ecêoé ïe÷è áopíoão aíãèäpèäa (òexíè÷ecêoé áopíoé êècëoòû) óãëepoäoì
(íeôòÿíûì êoêcoì). Ïpoäóêòoì cèíòeça ÿâëÿeòcÿ ìaòepèaë, cocòoÿùèé èç
êpècòaëëè÷ecêoão êapáèäa áopa, ãpaôèòa è äpóãèx ýëeìeíòoâ. Ôopìóëa êapáèäa
áopa B4C. Coäepæaíèe B4C â øëèôoâaëüíoì ìaòepèaëe êapáèäa áopa íe ïpeâûøaeò
93%. Ïo òâepäocòè (ïo øêaëe Mooca - 9,32) êapáèä áopa ócòóïaeò òoëüêo aëìaçó è
ýëüáopó, ío oí âecüìa xpóïoê, ocoáeíío â ÷acòèöax êpóïíoão paçìepa, ïoýòoìó eão
ïepepaáaòûâaþò òoëüêo ía øëèôïopoøêè è ìèêpoïopoøêè.

Kapáèä áopa â âèäe ïopoøêoâ è ïacò ïpèìeíÿþò ãëaâíûì oápaçoì äëÿ äoâoäêè
èícòpóìeíòa èç êapáèäo-âoëüôpaìoâûx è êapáèäoòèòaíoâûx cïëaâoâ.

Ocíoâíûe ôèçèêo-ìexaíè÷ecêèe câoécòâa ècêóccòâeííûx aápaçèâíûx ìaòepèaëoâ
ïpèâeäeíû â òaáë.1.

Taáëèöa 1
Ocíoâíûe ôèçèêo-ìexaíè÷ecêèe câoécòâa aápaçèâíûx ìaòepèaëoâ

Aápaçèâíûé
ìaòepèaë

Mèêpo-
òâepäocòü,
êãc/ìì2

Ïëoòíocòü
ã/cì3

Aápaçèâíaÿ
cïocoáíocòü
çepía ¹16
ïo còeêëó

Teïëoócòoé÷è
âocòü,0C

Kapáèä áopa 4000-4500 2.50�0,02 0,500 700-800

Kapáèä êpeìíèÿ
÷epíûé

3300-3600 3,20�0,05 0,400 1300-1400

Kapáèä êpeìíèÿ:
çeëeíûé

3300-3600 3,20�0,05 0,450 1300-1400

Ýëeêòpoêopóíä:
íopìaëüíûé

1900-2000 3,90�0,05 0,145 1700-1800

áeëûé 2000-2100 3,95�0,05 0,155 1700-1800

xpoìècòûé 2000-2200 3,95�0,05 0,101 1700-1800

òèòaíècòûé  2200-2300 3,95�0,05 0,112 1700-1800

öèpêoíèeâûé 2300-2400 4,10�0,05 � l 1900-2000
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Coçäaíèe áaíêa äaííûx peøeíèÿ ïpocòpaícòâeííûx çaäa÷
xèìèè è ïpoeêòèpoâaíèe câoécòâ ìaòepèaëoâ.

Cpeäcòâa peaëèçaöèè. Èíòeãpèpoâaííaÿ cpeäa  Che�3D,êoòopaÿ ïoçâoëèò
ïpoeêòèpoâaòü xèìè÷ecêèé äèçaéí cocòaâa ïepcïeêòèâíoão ìaòepèaëa, äoëæía
oáecïe÷èâaòü â paìêax êâaíòoâo-xèìè÷ecêèx ìoäeëeé ó÷eò âçaèìoäeécòâèÿ âûcøeé
çaíÿòoé ìoëeêóëÿpíoé opáèòaëè (BÇMO)è íèçøeé âaêaíòíoé ìoëeêóëÿpíoé
opáèòaëè(HBMO)â ïpoeêòèpóeìûx còpóêòópax ìaòepèaëoâ. A ýòo ìoæío
peaëèçoâaòü â paìêax ïoëóýìïpè÷èecêèx ìeòoäoâ: INDO,MINDO-3, êoòopûe
ïpeäíaçía÷eíû äëÿ pac÷eòa:

a.ýëeêòpoííoão cocòoÿíèÿ paçíooápaçíûx ìoëeêóë.
á.òeïëoò oápaçoâaíèÿ ìoëeêóë, a, cëeäoâaòeëüío è pac÷eòa ýíepãèè aòoìèçaöèè.
â.ïoòeíöèaëoâ èoíèçaöèè.
ã.äèïoëüíûx ìoìeíòoâ.
ä.òeïëoò peaêöèè.
e.oïòèìèçaöèè ãeoìeòpèè ìoëeêóë, coäepæaùèx aòoìû, aïpèìep:B,C,N,Si,O,Al,F.
Ïpè ýòoì ïapaìeòpû ïpèáëèæeíèÿ KËOÏ,paçâèòûe A.M.Kèìoì è C.A.Kóòoëè-

íûì(1992),ócïeøío êoíêópèpóþò c óêaçaííûìè ìeòoäaìè è xopoøo êoppeëèpóþò
caìè c pac÷eòíûìè âeëè÷èíaìè: a.-ä. âû÷ècëeíèé.

Boò ïo÷eìó áaíê äaííûx peøeíèÿ ïpocòpaícòâeííûx çaäa÷ â paìêax cpeäû
Che�3D ôaêòè÷ecêè oïèpaeòcÿ ía coâoêóïíocòü êâaíòoâo-xèìè÷ecêèx ìeòoäoâ
INDO,MINDO-3,KËOÏ,paçâèòûx â ìíoão÷ècëeííûx paáoòax ïpoô. C.A. Kóòoëèía c
coòpóäíèêaìè. A íèæe ïpèâoäÿòcÿ câeäeíèÿ ïo êoìïüþòepíûì ìoäeëÿì è
êoícòpóêöèoííûì câoécòâaì òóãoïëaâêèx ìaòepèaëoâ ,ïpoòoòèïaìè êoòopûx â
ïëaíe ècïoëüçoâaíèÿ aápaçèâíûx cpeäcòâ áûëè  peêoìeíäoâaíû íeìeò aëëè÷ecêèe
ìaò epèaëû, ïo câoèì ïapaìeòpaì, oòâe÷aþùèe ïepe÷ècëeííûì âûøe aápaçèâíûì
ìaòepèaëaì, ío oòëè÷aþùèeecÿ oò íèx câoeé âÿçêocòüþ, ïpo÷íocòüþ â òoì ÷ècëe
ïpè èçãèáe è çía÷èòeëüíûìè êoýôôèöèeíòaìè íaïpÿæeíèé â ócëoâèÿx ïëocêoé
äeôopìaöèè è çíaêoïepeìeííûx íaãpóçoê. Ïoýòoìó, opèeíòèpóÿcü â oáëacòè
êoícòpóèpoâaíèÿ câoécòâ còaëeé è ÷óãóíoâ, â paìêax ïpeäëoæeííoão ìeòoäa ìoæío
ïpoèçâecòè íeoáxoäèìûe pac÷eòû ïpèìeíèòeëüío ê ïpoãíoçèpoâaíèþ íeìeòaë-
ëè÷ecêèx cpeä c çaäaííûì íaáopoì äëÿ òaêèx ìaòepèaëoâ èx ïapaìeòpoâ òpeíèÿ,
ìexaíè÷ecêèx câoécòâ, oïpeäeëÿþùèx íaäeæíóþ paáoòó â êa÷ecòâe  aápaçèâíûx
ìaòepèaëoâ, ÷òo  ÿâëÿeòcÿ íoâûì ïoäxoäoì ê òeopèè òóãoïëaâêèx ìaòepèaëoâ
âooáùe.

Hoâûé ïoäxoä ê òeopèè  íeopãaíè÷ecêèx ìaòepèaëoâ. Coâpeìeííûé íaó÷ío-
òexíè÷ecêèé ïpoãpecc xapaêòepèçóeòcÿ íeïpepûâíûì âoçpacòaíèeì òexíèêo-ýêoío-
ìè÷ecêèx ïoêaçaòeëeé ìaøèí, ïpèáopoâ è coopóæeíèé. Ýòo oáócëaâëèâaeò
íeïpepûâíûé pocò òpeáoâaíèé ê ópoâíþ è paçíooápaçèþ paáo÷èx câoécòâ
ìaòepèaëoâ. Ócëoâèÿ ìaccoâoão ïpoèçâoäcòâa òpeáóþò oïpeäeëeííoão ópoâíÿ
òexíoëoãè÷ecêèx câoécòâ, oáecïe÷èâaþùèx ýêoíoìè÷íocòü èçãoòoâëeíèÿ è
íaäeæíocòè â ýêcïëóaòaöèè èçäeëèé.

Bce âoçpacòaþùèe òpeáoâaíèÿ ïpoìûøëeííocòè opèeíòèpóþòcÿ ía paçpaáoòêè
íoâûx cïëaâoâ, oáëaäaþùèx ïoâûøeííûìè è ýêcïëóaòaöèoííûìè xapaêòe-
pècòèêaìè. B íacòoÿùee âpeìÿ èx êoëè÷ecòâo äocòèãëa 10000. Cóùecòâóþùaÿ
cècòeìa paçpaáoòêè cocòaâoâ âeùecòâ ìeòoäoì ïpoá è oøèáoê ïepecòaëa
óäoâëeòâopÿòü coâpeìeííûì òpeáoâaíèÿì. Oía ïoãëoùaeò âce áoëüøe âpeìeíè è
cpeäcòâ è äaeò âce áoëee cêpoìíûe êoíe÷íûe peçóëüòaòû.

B 90-x ãoäax áûëa ïpeäëoæeía cècòeìa paçpaáoòêè ìaòepèaëoâ c oïòèìaëüíûìè
câoécòâaìè ïoëó÷èâøaÿ íaçâaíèe �cèíòeça òóãoïëaâêèx ìaòepèaëoâ�. Ocíoâíûìè
èícòpóìeíòaìè cècòeìû ÿâëÿþòcÿ: ôèçèêo-xèìè÷ecêèé aíaëèç, ïepèoäè÷ecêaÿ
cècòeìa ýëeìeíòoâ, ïocòpoeíèe ìaòeìaòè÷ecêèx ìoäeëeé òâepäûx pacòâopoâ êaê
ôóíêöèè èx câoécòâ ía ocíoâe ïëaíèpóeìûx ýêcïepèìeíòoâ.
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Oäíèì èç peøaþùèx ýòaïoâ cèíòeça ÿâëÿeòcÿ cècòeìaòè÷ecêoe coïocòaâëeíèe
äèaãpaìì cocòoÿíèÿ c èx câoécòâaìè. Äëÿ âûïoëíeíèÿ ýòoé oïepaöèè íeoáxoäèìû
ïoëíûe câeäeíèÿ o ìeòacècòeìe äèaãpaìì cocòoÿíèÿ äëÿ êaæäoé ocíoâû cïëaâa.
Ïoäaâëÿþùaÿ ìacca òexíè÷ecêèx cïëaâoâ pacïoëaãaeòcÿ â ïpeäeëax ía÷aëüíûx
ó÷acòêoâ äèaãpaììû c paçëè÷íûìè ëeãèpóþùèìè äoáaâêaìè. Ïoýòoìó ôaêòè÷ecêè
íeoáxoäèìû òoëüêo ía÷aëüíûe ó÷acòêè ìeòacècòeìû äèaãpaììû cocòoÿíèÿ.

Cóùecòâóþùèe ìeòoäû cècòeìaòèçaöèè òaêèx ìaòepèaëoâ, ê coæaëeíèþ, íe
ïoçâoëÿþò ïepeéòè ê êoëè÷ecòâeííoìó aíaëèçó òaêèx cècòeì, ÷òo cóùecòâeíío
cíèæaeò âoçìoæíocòè è ïoëeçíocòü ècïoëüçoâaíèÿ äaííoão ìeòoäa.

Câoécòâa òóãoïëaâêèx coeäèíeíèé, ocoáeíío ìíoãoêoìïoíeíòíûx cècòeì,
oïpeäeëÿþòcÿ íe òoëüêo cocòaâoì êoìïoíeíòoâ, ío è òexíoëoãè÷ecêèìè ócëoâèÿìè èx
ïoëó÷eíèÿ. Ó÷eò òexíoëoãè÷ecêèx ócëoâèé ïpè cèíòeçe âûçûâaeò oãpoìíûe òpóäíocòè ó
èccëeäoâaòeëeé. Äaëeêo íe âceãäa óäaeòcÿ ïepeéòè ê êoëè÷ecòâeííoìó oïècaíèþ èx
âëèÿíèÿ ía câoécòâa ìaòepèaëa. Áeç peøeíèÿ ýòoão âoïpoca òpóäío oæèäaòü
cóùecòâeííoão ïpoäâèæeíèÿ âïepeä â âoïpoce cèíòeça âeùecòâa c çapaíee çaäaííûìè
câoécòâaìè.

Meòacècòeìû ía÷aëüíûx ó÷acòêoâ cïëaâoâ ôaêòè÷ecêè câèäeòeëücòâóþò ëèøü o
äocòèæeíèè íe paâíoâecíûx, a êâaçèpaâíoâecíûx cocòoÿíèé è â ýòoì cìûcëe
òoæäecòâeíío íe oïècûâaþòcÿ èçâecòíûì ïpaâèëoì ôaç. Ïoäoáíoão poäa cocòoÿíèÿ,
íaïpèìep, â cëoæíûx cèëèêaòíûx cècòeìax ïoòpeáoâaëè ïocòpoeíèÿ ocoáoé òeopèè
cóáëèêâèäócíûx cocòoÿíèé äëÿ êoòopûx ïpaâèëo ôaç Ãèááca ecòü ÷acòíûé cëó÷aé.
Hacòoÿùaÿ paáoòa còaâèò câoeé öeëüþ ïoêaçaòü, ÷òo ýëeêòpoííoe còpoeíèe
êâaçèaòoìoâ ëeãèpóþùèx, ïpèìecíûx ýëeìeíòoâ â òóãoïëaâêèx ìaòepèaëax è
êa÷ecòâeíío, è êoëè÷ecòâeíío oïpeäeëÿeò câoécòâa aápaçèâíûx ìaòepèaëoâ. C ýòoé
öeëüþ ècïoëüçoâaí ìeòoä êoìïüþòepíoão ìoäeëèpoâaíèÿ câoécòâ ìaòepèaëoâ êaê
ôóíêöèè ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ èx êâaçèaòoìoâ (ìoäeëü KâaMB), êoòopûé
ócïeøío ïpèìeíÿëcÿ äëÿ ïocòpoeíèÿ ìoäeëeé êapáèäíûx ôaç, ïëeío÷íûx ìaòepèaëoâ
è ôèçèêo-xèìè÷ecêèx câoécòâ öâeòíoão còeêëa è cëóæèò ocíoâoé âooáùe
êèáepíeòè÷ecêèx ìoäeëeé â ìaòepèaëoâeäeíèè (cì. Kóòoëèí C.A., Koòþêoâ B.È.,
Ïècè÷eíêo Ã�.M. �Kèáepíeòè÷ecêèe ìoäeëè â ìaòepèaëoâeäeíèè�, Hoâocèáèpcê:
Che�. Lab.NCD,1996. C. 232). Óíèâepcaëüíocòü âoçìoæíocòeé ìeòoäa ôaêòè÷ecêè
áaçèpóeòcÿ êaê ía ocíoâaíèÿx ïepèoäè÷ecêoão çaêoía â coâpeìeííoé ôopìóëèpoâêe:
�câoécòâa ýëeìeíòoâ è oápaçóeìûx èìè ïpocòûx è cëoæíûx coeäèíeíèé íaxoäÿòcÿ â
ïepèoäè÷ecêoé çaâècèìocòè oò ïopÿäêoâoão íoìepa ýëeìeíòa (çapÿäa ÿäpa), èëè ÷òo
òoæe caìoe ïepèoäè÷ecêoão çaïoëíeíèÿ ýëeêòpoíaìè ópoâíeé è ïoäópoâíeé èx
aòoìoâ�, òaê è ía ïpèíöèïax �ócòoé÷èâocòè cèììeòpèè�, côopìóëèpoâaííûx
cëeäóþùèì oápaçoì �cì. Cá. �Ýëeêòpoííoe còpoeíèe è câoécòâa òóãoïëaâêèx
coeäèíeíèé í ìeòaëëoâ�, Kèeâ: ÈÏM AH ÓCCP, 1991, c. 21):

1. âo-ïepâûx: �...ÿâëeíèÿ è ïpoöeccû ïpoòeêaþò â ôèçèêo-xèìè÷ecêèx ïpoöeccax
ócòoé÷èâo, ecëè ìexaíèçì ëèìèòèpóþùeão ïpoöecca ecòü ôëþêòóaöèÿ�;

2. âo-âòopûx: �cèììeòpèÿ ôèçèêo-xèìè÷ecêoé cècòeìû ïoääepæèâaeòcÿ
ìexaíèçìoì ôëþêòóaöèè ee ÷acòeé ïo çaêoíó pacïpeäeëeíèÿ Ïóaccoía-
Cìoëóxoâcêoão, â ïpoòèâíoì cëó÷ae cèììeòpèÿ íapóøaeòcÿ ça c÷eò íeoápaòèìoão
ïpoòeêaíèÿ ïpoöeccoâ äèôôóçèè, âçaèìíoé ìèãpaöèè, òóíeëèpoâaíèÿ,
êaíaëèpoâaíèÿ è ò.ï. ïpoöeccoâ äèíaìèêè�.

Oäíèì èç oòâeòcòâeííeéøèx ýëeìeíòoâ ïocòpoeíèÿ coâpeìeííoé òeopèè
ôèçè÷ecêoão ìaòepèaëoâeäeíèÿ ÿâëÿeòcÿ âûáop ocíoâoïoëaãaþùèx ïpèíöèïoâ,
óâÿçûâaþùèx ôèçè÷ecêèe, ôèçèêo-xèìè÷ecêèe è ìexaíè÷ecêèe câoécòâa co
còpoeíèeì è còpóêòópoé òâepäoão òeëa.

Coçäaâøaÿcÿ â íacòoÿùee âpeìÿ ïpoáëeìíaÿ cèòóaöèÿ c oäíoé còopoíû
óòâepæäaeò, ÷òo ìaêpocêoïè÷ecêèe câoécòâa ìaòepèaëoâ íe çaâècÿò oò aòoìíoé
còpóêòópû è ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ âeùecòâa, a, c äpóãoé, â cooòâeòcòâèè c
ïoëoæeíèÿìè, ëeæaùèìè â ocíoâe ïepèoäè÷ecêoão çaêoía Ä.È. Meíäeëeeâa
óòâepæäaeòcÿ êaê paç oápaòíoe.
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Paçóìeeòcÿ cëeäóeò ïoíèìaòü, ÷òo coçäaâøaÿcÿ ïapaäoêcaëüíaÿ cèòóaöèÿ íe ecòü
ïpocòaÿ “òo÷êa çpeíèÿ” òex èëè èíûx aâòopoâ, a oòpaæaeò ïo paçíoìó
ocìûcëèâaeìûé âoçìoæío oäèí è òoò æe ýêcïepèìeíòaëüíûé ìaòepèaë, â peçóëüòaòe
÷eão âûpaáaòûâaeìûe â ýòèx cëó÷aÿx ôopìû aácòpaêöèè ïpèâoäÿò ê ïocòaíoâêe è
paçëè÷íûx acïeêòoâ ýêcïepèìeíòaëüíoé ïpoâepêè.

Ïoä êâaçèaòoìíoé ìoäeëüþ âeùecòâa ïoíèìaeòcÿ òaêoe êoíäeícèpoâaííoe
cocòoÿíèe (æèäêoe èëè òâepäoe), êoòopoe cocòaâëeío èç êâaçèaòoìoâ, ò.e. ïo
cóùecòâó êâaçè÷acòèö, ïpeäcòaâëÿþùèx òaêóþ cóïepïoçèöèþ ÷acòèö, ÷òo
pacïpeäeëeíèe êâaçè÷acòèö ïo èìïóëücaì coâïaäaeò c pacïpeäeëeíèeì â èäeaëüíoì
ãaçe. Taêèì oápaçoì, êâaçèaòoì ïpeäcòaâëÿeò coáoé aòoì, oêpóæeííûé oáëaêoì
äpóãèx aòoìoâ. B ýòoì cìûcëe êoíôèãópaöèoííaÿ ìoäeëü âeùecòâa (KMB), paçâèòaÿ
Ã.B. Caìcoíoâûì ïpèìeíèòeëüío ê ïoíèìaíèþ êâaçèaòoìa, ïpeäcòaâëÿeò coáoé
ócòoé÷èâóþ êoíôèãópaöèþ ýëeêòpoíoâ, âoçíèêøóþ â cóïepïoçèöèè s, p, d, � ––
ýëeêòpoíoâ. Taêaÿ ìoäeëü óæe ïo cóùecòâó coäepæèò ïpèáëèæeíèe cëaáoé è
cèëüíoé êóëoíoâcêoé âíóòpèaòoìíoé êoppeëÿöèè, ïoíèìaeò òâepäoe òeëo êaê
cóïepïoçèöèþ aòoìíoé è çoííoé ìoäeëè âeùecòâa. Ýòa ìoäeëü â
êâaíòoâoìexaíè÷ecêoì ïoíèìaíèè ââoäèò ïpè peøeíèè ópaâíeíèÿ Øpeäèíãepa äëÿ
òaêoé êoíôèãópaöèoííoé cècòeìû ãaìèëüòoíèaí Xaááapäa, óäoâëeòâopÿþùèé
èíòepïoëÿöèoííoé òeopèè, â êoòopoé ïpoÿâëÿþòcÿ â êa÷ecòâe êoíe÷íûx peçóëüòaòoâ
oäíoýëeêòpoíío-çoííaÿ è aòoìíaÿ ìoäeëü âeùecòâa.

B oòëè÷èe oò êâaíòoâoìexaíè÷ecêoão ïoäxoäa ìeòoä ïpèáëèæeíèÿ cëó÷aéíûx
ôaç äëÿ êâaçè÷acòèö êëaccèôèöèpóeò cocòoÿíèe ýëeêòpoííoão ãaça ïo ïëoòíocòè,
paccìaòpèâaÿ cècòeìó ocíoâíûx, êoëëeêòèâèçèpoâaííûx è ëoêaëèçoâaííûx
cocòoÿíèé (KËO) êaê coâoêóïíocòü cocòoÿíèé, ãäe ïëoòíocòü ýëeêòpoíoâ n
oïpeäeëÿeòcÿ êaê ôóíêöèÿ áeçpaçìepíoão ïapaìeòpa rs, èçìepeííoão â áopoâcêèx
paäèócax d0

1

n
(cì3/ýëeêòpoí) = 

4

3
π(rs⋅d0)

3 (2.1)

Còaòècòè÷ecêaÿ ìoäeëü (KËO) M.È. Kopcóícêoão c ó÷eòoì ïoëÿpoííûx ï-
cocòoÿíèé, ò. e. cocòoÿíèé, â êoòopûx ïpèíèìaþò ó÷acòèe cocòoÿíèÿ òèïa
âaëeíòíûé ýëeêòpoí-ôoíoí, ò.e. ýëeêòpoí   êoëeáaòeëüíûe cocòoÿíèÿ
êoíäeícèpoâaííoé cècòeìû, ïoçâoëèëè âû÷ècëèòü ýíepãèþ ocíoâíoão cocòoÿíèÿ
êâaçèaòoìoâ è ìoäeëè KËOÏ:
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ãäe ¡   oáùee ÷ècëo ýëeêòpoíoâ, paâíoe çapÿäó aòoìa; Nê   ÷ècëo ëoêaëèçoâaííûx
ýëeêòpoíoâ; (¡ – Nê)   ÷ècëo ëoêaëèçoâaííûx ýëeêòpoíoâ.

Toãäa, ïo êpaéíeé ìepe, ocíoâíûe çía÷eíèÿ E0 cooòâeòcòâóþò caìoé èíòepecíoé,
ïpoìeæóòo÷íoé oáëacòè peaëüíûx ìeòaëëoâ (rs = 1,8 + 5,6). È, cooòâeòcòâeíío,
ìeòaëëoïoäoáíûì ôaçaì è ëeãèpoâaííûì còaëÿì. Ïpè ýòoì êoýôôèöèeíòû a, b
ïpèíèìaþò çía÷eíèÿ â KËO cooòâeòcòâeíío 1,79 è 2,66, a ìoäeëè KËOÏ
ïpèíèìaþòcÿ paâíûìè òpeì.

Óêaæeì, ÷òo paçâèòèe ìoäeëè KËOÏ êaê còaòècòè÷ecêoão ïpèáëèæeíèÿ
êâaçèaòoìíoé ìoäeëè âeùecòâa èìeeò câoe ïpoäoëæeíèe â paìêax còaíäapòíûx
cocòoÿíèé (KËOÏC) è óïpóãèx cìeùeíèé â òâepäoì òeëe (KËOÏÓC), paçâèòûx â
ïocëeäíee âpeìÿ.

Poëü ãëaâíoão ãepoÿ â òeopeòèêo-ïoëeâoì ïoäxoäe ê oïècaíèþ êâaçè÷acòèö äëÿ
ïocòpoeíèÿ êoëè÷ecòâeííoé òeopèè ýëeêòpoííûx oáoëo÷eê cëoæíûx ìoëeêóë, êoãäa
cóùecòâóeò âçaèìoäeécòâèe ìeæäó ýëeêòpoíaìè â çaäa÷e ìíoãèx òeë, èãpaeò
ôóíêöèÿ Ãpèía �, ïpo êoòopóþ ãoâopÿò, ÷òo oía ecòü ôóíêöèÿ pacïpocòpaíeíèÿ
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èëè aìïëèòóäa âepoÿòíocòè, oïècûâaþùaÿ ïoâeäeíèe êâaçè÷acòèö âo âpeìeíè è
ïpocòpaícòâe. Ïpè ýòoì oäío÷acòè÷íaÿ ôóíêöèÿ Ãpèía íeïocpeäcòâeíío âûäaeò
âpeìeía æèçíè è ýíepãèè êâaçè÷acòèö, a äâóx÷acòè÷íaÿ ôóíêöèÿ �2, ïpeäcòaâëÿÿ
coáoé aìïëèòóäó âepoÿòíocòè, ïoçâoëÿeò íaéòè oäíó ÷acòèöó â ïpocòpaícòâeíío-
âpeìeííoé òo÷êe r3, t3, äpóãóþ   â òo÷êe r4, t4, ecëè èx âûïócòèëè â òo÷êè r1, t1 è
r2, t2, a òaêæe ïoçâoëÿeò íaéòè çía÷eíèÿ ýíepãèè è âpeìeía æèçíè êoëëeêòèâíûx
âoçáóæäeíèé, ìaãíèòíóþ ïpoíèöaeìocòü, ýëeêòpè÷ecêoe coïpoòèâëeíèe è öeëûé
coíì äpóãèx íepaâíoâecíûx xapaêòepècòèê. Cóùecòâóeò äâa ýêâèâaëeíòíûx cïocoáa
âû÷ècëeíèÿ ôóíêöèé Ãpèía. Oäèí çaêëþ÷aeòcÿ â peøeíèè áecêoíe÷íoé èepapxèè
íeëèíeéíûx äèôôepeíöèaëüíûx ópaâíeíèé, a äpóãoé   pacïoëoæeíèè ôóíêöèé
Ãpèía â áecêoíe÷íûé pÿä òeopèè âoçìóùeíèé èëè â ïpèáëèæeíèè cóììû ýòoão
pÿäa. Oäíaêo, oáa ýòè ìeòoäa òpeáóþò aïpèopíoão çíaíèÿ èëè íaëaãaeìûx ía
cècòeìó äèôôepeíöèaëüíûx ópaâíeíèé ãpaíè÷íûx ócëoâèé äëÿ èx peøeíèÿ èëè
çíaíèÿ cècòeìaòè÷ecêoão ìeòoäa ÷acòè÷íoão èëè âûáopo÷íoão cóììèpoâaíèÿ,
oïèpaþùeãocÿ ía òexíèêó äèaãpaìì Ôeéíìaía, cocòaâëÿeìûx äëÿ ýíepãèè ω è
êâaçèèìïóëüca κ êâaçè÷acòèö ôóíêöèè Ãpèía �(ω, κ). Èìeþòcÿ ïpeêpacíûe
póêoâoäcòâa, êoòopûe pacêpûâaþò êaê íaãëÿäíoe, òaê è còpoãoe coäepæaíèe è
òeopeòè÷ecêèe âoçìoæíocòè òexíèêè ôóíêöèè Ãpèía è äèaãpaìì Ôeéíìaía äëÿ
oïècaíèÿ câoécòâ â êâaçè÷acòèö. Oäíaêo, ïocêoëüêó ýòoò ïoäxoä áaçèpóeòcÿ
áoëüøeé ÷acòüþ ía èíòóèòèâíoì ïpeäcòaâëeíèè o cocòoÿíèè êâaçèaòoìíoé cpeäû è
íe òpeáóeò ïocòpoeíèÿ êoìïüþòepíoé ìoäeëè, aïpèopè ïoëaãaÿ, ÷òo âeëè÷èía ∆
ìeæäó Yýêcïepèìeíò – Ypac÷eò paâía òoæäecòâeíío íóëþ, ÷òo, âooáùe ãoâopÿ,
ïpoòèâope÷èò ýêcïepèìeíòó, òo paccìoòpeíèþ ýòoão oáùeòeopeòè÷ecêoão ìoùíoão
ìeòoäa çäecü íe áóäeò óäeëÿòücÿ âíèìaíèÿ. Oäíaêo, ìoæío óêaçaòü, ÷òo pac÷eò ýòèì
ìeòoäoì ýíepãèè ocíoâíoão cocòoÿíèÿ ýëeêòpoííoão ãaça â ïpèáëèæeíèè Xapòpè è
Xapòpè-Ôoêa êaê ôóíêöèè rs ïpèâoäèò ê òeì æe ïepâûì òpeì cocòaâëÿþùèì, ÷òo è
â ópaâíeíèè (1), ecëè ïoëaãaòü Nê = 1.

Aìïëèòóäa âepoÿòíocòè, èëè äâóx÷acòè÷íaÿ ôóíêöèÿ Ãpèía �(κ, ω), êoòopaÿ
oïècûâaeòcÿ:

�
ik k

( , )
( , )

κ ω
ω ε κ ω τ

=
− − + −

1
1Σ
, (2.3)

ãäe �(κ, ω) paccìaòpèâaeòcÿ êaê ôóíêöèÿ, oápaòíaÿ paçíocòè ýíepãèé ω è –ωïoë = εê

– i τk
−1  c äeécòâèòeëüíoé è ìaëoé ìíèìoé ÷acòüþ   i τk

−1 , êoòopaÿ xapaêòepèçóeò

âpeìÿ æèçíè êâaçè÷acòèöû c èìïóëücoì k, ïpè ýòoì Σ(κ, ω)   oïècûâaeò
“oáoáùeííoe ïoëe” èëè “ýôôeêòèâíûé ïoòeíöèaë”, êoòopûé äeécòâóeò ía ÷acòèöó c
èìïóëücoì k âcëeäcòâèe âçaèìoäeécòâèÿ ee co âceìè ocòaëüíûìè ÷acòèöaìè
cècòeìû.

He ocòaíaâëèâaÿcü ía ìeòoäèêe âû÷ècëeíèÿ �(κ, ω) ïo ópaâíeíèþ (3) è
ìeòoäoëoãèè âû÷ècëeíèÿ cóììû Σ(κ, ω) òaêèx âû÷ècëeíèé â êâaíòoâoìexaíè÷ecêoé
cècòeìe âçaèìoäeécòâèÿ êâaçè÷acòèö â oáëacòè ïoâepxíocòè Ôepìè óêaæeì, ÷òo äëÿ
ýëeêòpoíoâ â ìeòaëëoïoäoáíûx ôaçax è cïëaâax paçpûâ íeïpepûâíocòè âáëèçè
k kF=  cóùecòâóeò c òo÷íocòüþ äo 10–4 ýB(�), a cêa÷oê ôóíêöèè pacïpeäeëeíèÿ ïo

èìïóëücaì cóùecòâóeò è â cècòeìe c âçaèìoäeécòâèeì, oäíaêo ïpè ýòoì âeëè÷èía
cêa÷êa ìeíüøe 1, a ýòoò âaæíûé òeopeòè÷ecêèé âûâoä ïoçâoëÿeò, ècïoëüçóÿ
ïpeäcòaâëeíèÿ oäíoýëeêòpoííoão ïpèáëèæeíèÿ, còpoèòü êapòû pacïpeäeëeíèÿ
ýíepãèè E âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ äëÿ êâaçèaòoìoâ êoíäeícèpoâaííoé cècòeìû â
ôopìe çaâècèìocòeé E(k) êaê äëÿ ìeòaëëoâ, èx cïëaâoâ, òaê è êapáèäoâ (pèc. 1 a-â),
ècïoëüçóÿ â êa÷ecòâe ïpèáëèæeíèÿ oáû÷íûé ïoòeíöèaë Toìaca-Ôepìè, ío çaìeíÿÿ
eão â ïpaêòè÷ecêèx pac÷eòax òaêèìè çía÷eíèÿìè ýôôeêòèâíûx ïoòeíöèaëoâ,
êoòopûe áû äëÿ ãëóáoêoëeæaùèx ópoâíeé êapòû pacïpeäeëeíèÿ ýëeêòpoííûx ïoëoc
áûëè paâíû èëè áëèçêè èx ïoòeíöèaëaì èoíèçaöèè, a äëÿ ópoâíeé è ïoäópoâíeé
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ýëeêòpoííûx ïoëoc oïècûâaëècü áû ïceâäoêóëoíoâcêèì ïoòeíöèaëoì òèïa
ïoòeíöèaëa Cëeéòepa:

Pèc. 2.1 a–â. Kapòû pacïpeäeëeíèÿ ýíepãèè (E) âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ â a.e.ì.
(1 aeì = 27,2 ýB) â çaâècèìocòè oò êâaçèèìïóëüca K äëÿ ìeòaëëa (Mo, Fe)  Cïëoøíûe ëèíèè ìeòaëëoâ

-Fe; ïóíêòèpíûe   xpoìa, óãëepoäa äëÿ FeCr,Fe3C;
ìaãíèòíûe ÷ècëa ïoäópoâíeé 0, 1, 2 ïpocòaâëeíû c ïpaâoé còopoíû.
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Taáëèöa 2.2

Ýíepãèÿ Ôepìè (E�), ÷ècëo ýëeêòpoíoâ â ïoëoce,
øèpèía ïoëocû è ïëoòíocòü n(F)

cocòoÿíèé â cïëaâax æeëeça (Fe) c sp–ýëeìeíòaìè (Ý)

Cocòaâ ×ècëo ýëeêòpoíoâ Øèpèí
a spd–
ïoëo-

n(E), ýB–1 E�

Fe d s p(d) cû, ýB Fe Ý Σ
FeAl 2 7 2 0 19,3 0,53 0,13 0,57 –2,18
Fe3C 2 6,35 2 1,65 16,3 0,65 0,22 0,73 0,41
Fe3Si 2 6,20 2 1,80 17,1 0,67 0,22 0,70 –0,28
FeSi 2 6,40 2 1,60 16,32 0,58 0,22 0,74 –1,36
FeSi2 2 6,06 2 1,94 17,68 0,64 0,22 0,68 –2,58
Fe3Sn 2 6,4 2 1,6 17,4 0,69 0,21 0,69 –1,9
FeSn 2 6,4 2 1,6 15,0 0,81 0,24 0,80 –1,6
Fe4N 2 3,57 2 5,43 18,77 0,56 0,40 0,69 0,27
Fe3P 2 7,5 2 1,5 15,23 0,67 0,23 0,85 –1,09
Fe2P 2 10 1 0 17,95 0,72 0,15 0,72 2,7
FeP 2 7,1 2 1,9 17,68 0,67 0,22 0,74 –1,36
FeP2 2 7,2 2 1,8 16,05 0,69 0,24 0,81 –1,22
FeAs 2 3,12 2 5,88 20,4 0,47 0,39 0,64 –3,4
FeSb 2 3,80 2 5,20 16,3 0,61 0,44 0,80 –2,12
Fe2O3 2 4,13 2 5,87 19,0 0,55 0,41 0,74 –3,26
FeS 2 3,35 2 6,65 20,94 0,52 0,42 0,67 –3,13
FeSe 2 4 2 6,0 20,67 0,60 0,39 0,68 –2,18
FeTe2 2 4,19 2 5,81 16,32 0,67 0,48 0,86 –1,77

Výôô(r) ≅ −e

r
e r

2
λ ,

ãäe λ, cì–1,   ýêpaíèçèpoâaííûé ïoòeíöèaë.
Oäíaêo, äëÿ èçoýíepãeòè÷ecêèx cocòoÿíèé ïap ýëeêòpoíoâ, âûpoæäeííûx ïo

cïèíó, ò.e. âapüoíoâ, äëÿ pac÷eòa âoëíoâoé ôóíêöèè ìíoãoýëeêòpoííûx aòoìoâ
ïocòoÿííûe ýêpaíèpoâaíèÿ λ, âoçìoæíûe äëÿ cooòâeòcòâóþùèx oáoëo÷eê è
ïoäoáoëo÷eê aòoìoâ ýëeìeíòoâ, ìoãóò áûòü âû÷ècëeíû èç òeopèè ôëþêòóaöèé è
òaêèì oápaçoì, íe òoëüêo cocòoÿíèÿ áëèçêèe ê ïoâepxíocòè Ôepìè â êâaçèaòoìíoé
êoíäeícèpoâaííoé cpeäe, ío è caìè ýíepãeòè÷ecêèe cocòoÿíèÿ â óïpoùeííoé ìoäeëè
(pèc. 2.1 a-á) ìoãóò áûòü óòo÷íeíû â paìêax êâaíòoâo-ôëþêòóaöèoííoé ìoäeëè
còpoeíèÿ òóãoïëaâêèx coeäèíeíèé â òoì ÷ècëe è òaêèe cocòoÿíèÿ, êoòopûe
oòíocÿòcÿ ê còpóêòópe è ýíepãeòèêe öeíòpoâ äeôeêòooápaçoâaíèÿ.
Tepìoäèíaìè÷ecêèe câoécòâa è pacïpeäeëeíèe ýëeêòpoííûx ïoëoc â êapáèäax d-
ïepexoäíûx ìeòaëëoâ óäa÷ío èíòepïpeòèpóþòcÿ â paìêax ìoäeëè KâaMB.

Pèc. 2.1 è òaáë. 2.1–2.2 ïoçâoëÿþò cäeëaòü íeêoòopûe oáùèe çaìe÷aíèÿ
oòíocèòeëüío ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ êapáèäoâ (d–ìeòaëëoâ è cïëaâoâ æeëeça c sp–
ýëeìeíòaìè â çaâècèìocòè oò èx ïoëoæeíèÿ â ïepèoäè÷ecêoé cècòeìe ýëeìeíòoâ.
Ïpeæäe âceão cëeäóeò oòìeòèòü, ÷òo â áoëüøèícòâe cëó÷aeâ äeécòâèòeëüíoe ÷ècëo
ýëeêòpoíoâ ía ïoäópoâíÿx aòoìoâ êoíäeícèpoâaííoé cpeäû oêaçûâaeòcÿ äpoáíûì, a
ïoëoæeíèe çaíÿòûx è câoáoäíûx ópoâíeé oòëè÷aeòcÿ íe òoëüêo oò ïoëoæeíèÿ
ópoâíeé è ÷ècëa ýëeêòpoíoâ ía íèx äëÿ aòoìoâ â câoáoäíoì cocòoÿíèè, ío è äëÿ
oäíopoäíûx aòoìoâ, íaxoäÿùèxcÿ â êoíäeícèpoâaííoì cocòoÿíèè. Bce âaëeíòíûe
ýëeêòpoíû ìeòaëëoâ íaxoäÿòcÿ â s– è d–ïoëocax, a p–ýëeêòpoíû aòoìoâ óãëepoäa
ïepexoäÿò â d–ïoëocó. Oäíaêo, íecìoòpÿ ía ôopìaëüíoe íaçâaíèe d–ïoëocû,
áoëüøaÿ ÷acòü ýëeêòpoíoâ â íeé íaxoäÿòcÿ â p–cocòoÿíèÿx, òaê êaê c óâeëè÷eíèeì
çía÷eíèé êâaçèèìïóëüca (d0– è d1– âeòâè còpeìÿòcÿ çaíÿòü íèçêoýíepãeòè÷ecêóþ
÷acòü d–ïoëocû aòoìoâ óãëepoäa.
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Äëÿ áoëüøèícòâa êapáèäoâ xapaêòepío çaïoëíeíèe ýëeêòpoíaìè d–ïoëocû aòoìoâ
ìeòaëëa ça c÷eò ïepexoäa âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ oò aòoìoâ óãëepoäa. Taêèì oápaçoì
ïocëeäíèe ÿâëÿþòcÿ äoíopaìè, a d–ïoëoca aòoìoâ ìeòaëëa oáëaäaeò aêöeïòopíûìè
câoécòâaìè. Ècêëþ÷eíèeì ÿâëÿþòcÿ aòoìû òèòaía è âaíaäèÿ, êoòopûe â oòëè÷èe oò
âcex äpóãèx d–ìeòaëëoâ èíæeêòèpóþò áoëüøóþ ÷acòü s– è d–âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ â
d–ïoëocó aòoìoâ óãëepoäa. Ïpocìaòpèâaeòcÿ òaêæe oïpeäeëeííaÿ çaêoíoìepíocòü â
èçìeíeíèè aêöeïòopíûx câoécòâ è â çaâècèìocòè oò aòoìíoão íoìepa è êaæäoì
pÿäó ïepèoäè÷ecêoé cècòeìû. Taê, íaïpèìep, ecëè aòoìû òèòaía è âaíaäèÿ
ÿâëÿþòcÿ äoíopaìè ýëeêòpoíoâ, òo cëeäóþùèe ça íèìè öèpêoíèé è íèoáèé óæe
çaxâaòûâaþò èç d–ïoëocû aòoìoâ óãëepoäa 0,54 è 1,72 ýëeêòpoía cooòâeòcòâeíío.
Eùe áoëüøèìè aêöeïòopíûìè câoécòâaìè oáëaäaþò ãaôíèé è òaíòaë. Taêaÿ æe
çaêoíoìepíocòü íaáëþäaeòcÿ è äëÿ ìeòaëëoâ äpóãèx ãpóïï, ïepexoä âaëeíòíûx
ýëeêòpoíoâ oò aòoìoâ ìeòaëëa ê aòoìaì óãëepoäa cëeäóeò paccìaòpèâaòü êaê
óâeëè÷eíèe ýëeêòpoííoé ïëoòíocòè â oêpecòíocòÿx ëèáo aòoìoâ ìeòaëëa, ëèáo
aòoìoâ óãëepoäa êapáèäa. Oáùaÿ øèpèía spd–ïoëocó êapáèäoâ óìeíüøaeòcÿ c
óâeëè÷eíèeì aòoìíoão íoìepa â êaæäoì pÿäó, cooòâeòcòâeíío óâeëè÷èâaeòcÿ
ïëoòíocòü cocòoÿíèé   n(E)/ýB   â oêpecòíocòÿx aòoìoâ ìeòaëëa è óìeíüøaeòcÿ
âáëèçè aòoìoâ óãëepoäa. Ïoä ïëoòíocòüþ cocòoÿíèé (E)/ýB ïoíèìaeòcÿ ÷ècëo
ýëeêòpoíoâ, ïpèxoäÿùèxcÿ ía oäèí ýëeêòpoí-âoëüò øèpèíû âaëeíòíoé ïoëocû, a
øèpèía ïocëeäíeé oòc÷èòaía oò äía ïoëocû äo ópoâíÿ Ôepìè ìoæeò cëóæèòü ìepoé
ýíepãèè Ôepìè êapáèäoâ.

Cëeäóeò oæèäaòü, ÷òo ýíepãèÿ câÿçè Me–Me è C–C, è Me–C â êapáèäax òaêæe
oïpeäeëÿeòcÿ ïëoòíocòüþ cocòoÿíèé, pacc÷èòaííûx oòäeëüío äëÿ aòoìoâ ìeòaëëa è
aòoìoâ óãëepoäa. Kaê ïpaâèëo, ïëoòíocòü cocòoÿíèé äëÿ aòoìoâ ìeòaëëa â pÿäó
ïoâûøaeòcÿ c óâeëè÷eíèeì aòoìíoão íoìepa. Cooòâeòcòâeíío è ýíepãèÿ câÿçè
ìeæäó ìeòaëëè÷ecêèìè aòoìaìè â êapáèäax äoëæía pacòè. Äëÿ sp–ýëeìeíòoâ
óãëepoäa, êpeìíèÿ è oëoâa ócòaíoâëeía oápaòíaÿ çaâècèìocòü, ò.e. óâeëè÷eíèe
ïëoòíocòè cocòoÿíèé coïpoâoæäaeòcÿ óìeíüøeíèeì ýíepãèè ìeæaòoìíoé câÿçè.
Oá£ÿcíÿeòcÿ ýòo òeì, ÷òo ó d–ìeòaëëoâ íaèáoëüøaÿ ïëoòíocòü cocòoÿíèé ïpèxoäèòcÿ ía
âepxíèé êpaé ïoëocû, a ó sp–ýëeìeíòoâ, a òoì ÷ècëe è äëÿ óãëepoäa, íaèáoëüøaÿ
ïëoòíocòü s è d(p) cocòoÿíèé íaxoäèòcÿ ìa äíe ýíepãeòè÷ecêoé çoíû. Ïoýòoìó ó
êapáèäoâ IV è V ãpóïï ïo ìepe óâeëè÷eíèÿ aòoìíoão íoìepa cëeäóeò oæèäaòü
óâeëè÷eíèe ýíepãèè câÿçè êaê ìeæäó aòoìaìè ìeòaëëa, òaê è ìeæäó aòoìaìè
óãëepoäa è óìeíüøeíèe ýíepãèè câÿçè ìeæäó paçíopoäíûìè aòoìaìè.

Ýíepãèÿ aòoìèçaöèè êapáèäoâ oïpeäeëÿeòcÿ ïo ópaâíeíèþ:

Ω = ∆H°MeC(298) – ∆H°Me(298) – ∆H°C(298)

ãäe ∆H°MeC(298)   òeïëoòa oápaçoâaíèÿ êapáèäoâ èç ýëeìeíòoâ; ∆H°Me(298)   òeïëoòa
cóáëèìaöèè ìeòaëëa; ∆H°C(298)   òeïëoòa cóáëèìaöèè ãpaôèòa.

Ýíepãèÿ câÿçè Me–Me   êaê cocòaâíóþ ÷acòü ýíepãèè aòoìèçaöèè ìoæío
oïpeäeëèòü ïo ïëoòíocòè cocòoÿíèé, ïpèxoäÿùeécÿ â êapáèäax ía s è d–ïoëocû
ìeòaëëa. Ïpè ýòoì ïpeäïoëaãaeòcÿ ïpÿìaÿ çaâècèìocòü âeëè÷èíû ýíepãèè câÿçè Me–
Me oò ïëoòíocòè cocòoÿíèé. Haïpèìep, ýíepãèÿ ìeæaòoìíoé câÿçè â ìeòaëëè÷ecêoì
òèòaíe paâía 112 êêaë/ã-aòoì, a pacc÷èòaííaÿ ïëoòíocòü cocòoÿíèé äëÿ íeão
cocòaâëÿeò 0,46 ýë/ýB. B ìoíoêapáèäe òèòaía ïëoòíocòü cocòoÿíèé, ïpèxoäÿùaÿcÿ
ía aòoì òèòaía, cocòaâëÿeò 0,24 ýë/ýB è, cooòâeòcòâeíío, ýíepãèÿ câÿçè Ti–Ti â
êapáèäe áóäeò paâía 59 êêaë/ã-aòoì. Ïoäoáíûì ïóòeì pacc÷èòaía ýíepãèÿ câÿçè C–
C, oäíaêo â ïocëeäíeì cëó÷ae ïpèíèìaëacü oápaòíaÿ çaâècèìocòü ýíepãèè câÿçè oò
ïëoòíocòè cocòoÿíèé, ïpèxoäÿùeécÿ â êapáèäe ía sd(p)–ïoëocó óãëepoäa.
Cooòâeòcòâeíío ýíepãèÿ câÿçè Me-C ïpeäcòaâëÿeò coáoé paçíèöó ìeæäó ýíepãèeé
aòoìèçaöèè è cóììoé ýíepãèé câÿçeé Me-Me è C-C.

B òaáë. 3–4 ïpèâeäeía pacc÷èòaííûe ïo íacòoÿùeé ìeòoäèêe âeëè÷èíû ýíepãèè
câÿçè Me–Me, C–C è Me–C, Fe–Ý, Ý–Ý, Fe–Fe, óäoâëeòâopèòeëüío coãëacóþùèecÿ c
èçâecòíûìè ýêcïepèìeíòaëüíûìè äaííûìè o câoécòâaì êapáèäoâ è coeäèíeíèè
æeëeça c sp–ýëeìeíòaìè. Bèäío, ÷òo êapáèäû Co2C, Co3C è Ni3C èìeeò
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oòpèöaòeëüíûe çía÷eíèÿ ýíepãèè câÿçè Me–C. Ýòo câèäeòeëücòâóeò o íeâoçìoæíocòè
oápaçoâaíèÿ êapáèäoâ êoáaëüòa è íèêeëÿ â còaíäapòíûx ócëoâèÿx. Hecòaáèëüíûì
coeäèíeíèeì ÿâëÿþòcÿ è êapáèä æeëeça, ó êoòopoão ýíepãèÿ câÿçè Fe–C xoòÿ è
èìeeò ïoëoæèòeëüíoe çía÷eíèe, oäíaêo ïo âeëè÷èíe oía çía÷èòeëüío oòëè÷aeòcÿ oò
ýíepãèè câÿçè Me–C, pacc÷èòaííoé äëÿ äpóãèx êapáèäoâ. Ó÷èòûâaÿ cpaâíèòeëüío
âûcoêèe çía÷eíèÿ ýíepãèè câÿçè Me–C äëÿ êapáèäoâ òèòaía è âaíaäèÿ, cëeäóeò
ïpeäïoëoæèòü cóùecòâoâaíèe ó íèx êoâaëeíòíoé câÿçè ìeæäó paçíopoäíûìè
aòoìaìè, ÷òo ïoäòâepæäaeòcÿ ýêcïepèìeíòaëüío âûcoêèìè çía÷eíèÿìè
ýëeêòpocoïpoòèâëeíèÿ è òâepäocòè è ïoíèæeííûìè çía÷eíèÿìè ìoäóëÿ íopìaëüíoé
óïpóãocòè ïo cpaâíeíèþ c ýòèìè xapaêòepècòèêaìè äëÿ êapáèäoâ ãaôíèÿ, òèòaía è
äpóãèx ìeòaëëoâ.

Paçâèòûé ïoäxoä ê ïocòpoeíèþ êâaçèaòoìíoé ìoäeëè âeùecòâa (KâaMB)
ïoçâoëÿeò íe òoëüêo êoëè÷ecòâeíío oöeíèòü ýíepãèþ xèìè÷ecêoão âçaèìoäeécòâèÿ
ìeæäó aòoìaìè â êapáèäíûx ôaçax, ío è pacc÷èòaòü còeïeíü èoííocòè (i),
êoâaëeíòíocòè (q) è ìeòaëëè÷íocòè (η), ãäe

i + q + η = 1

ãäe i
E Me C= −c â( )

Ω
; q

E C C= −c â( )

Ω
; η =

−E Me Mec â( )

Ω
.

Taáëèöa 2.3

Ýíepãèÿ câÿçè (Ecâ) Me–Me, C–C, Me–C
â êapáèäax d–ïepexoäíûx ìeòaëëoâ

Kapáèä Ecâ

Me–Me,
êêaë/ìo

ëü

Ecâ

C–C,
êêaë/ìo

ëü

Ω
êapáèäa;
êêaë/ìo

ëü

Ecâ

Me–C,
êêaë/ìo

ëü

η
Me-Me

TiC 59 75 328 194 0,18
�rC 178 122 364 64 0,49
H�C 207 180 400 13 0,52
VC 91 85 336 160 0,27
NbC 171 145 394 78 0,43
TaC 154 200 395 39 0,39
V2C 62 77 340 201 0,18
Nb2C 224 115 363 24 0,62
Ta2C 195 190 400 15 0,49
MoC 175 150 380 56 0,46
�C 112 200 382 70 0,29

Cr7C3 99 170 283 14 0,35
Mo2C 234 145 427 48 0,55
�2C 136 180 381 65 0,36
Mn3C 64 150 233 19 0,28
Fe3C 101 160 263,7 2,7 0,38
RuC 137 145 325 43 0,42
OsC 78 210 350 69 0,22
Co2C 136 180 267 –49 0,51
Co3C 138 180 262 –56 0,53
Ni3C 173 170 263 –80 0,66

Taáëèöa 4

Ýíepãèÿ câÿçè (Ecâ) Ý–Ý, Fe–Fe, Fe–Ý
â coeäèíeíèÿx æeëeça c sp–ýëeìeíòaìè

Cocòaâ Ω
ýíepãèÿ
aòoìèça

öèè;

Ýíepãèÿ câÿçè â êêaë/ìoëü η
Ý-Ý

êêaë/ìo
ëü

Fe–Fe Ý–Ý Fe–Ý

FeAl 180 83 38 59 0,21
Fe3C 263,7 101 160 2,7 0,61
Fe3Si 215 105 76 44 0,35



 17

FeSi 227 91 75 61 0,33
FeSi2 227 100 76 51 0,34
Fe3Sn 182 107 38 37 0,21

 Èccëeäoâaíèe ïpèpoäû xèìè÷ecêoão âçaèìoäeécòâèÿ peíòãeíoýìèccèoííûìè
ìeòoäaìè â cïëaâax è coïocòaâëeíèe ýòèx peçóëüòaòoâ c pac÷eòaìè, ïpoèçâoäèìûìè ïo
êapòaì pacïpeäeëeíèÿ ýíepãèè âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ â ïpèáëèæeíèè KâaMâ, ïoçâoëèëo
â íaòópíoì ýêcïepèìeíòe óáeäèòücÿ â íeoáxoäèìocòè è äocòaòo÷íocòè ìoäeëèpóeìûx
ïpeäcòaâëeíèé êoíäeícèpoâaííoé cpeäû â ïpèáëèæeíèè êâaçèaòoìíoão còpoeíèÿ
êapáèäoâ è cïëaâoâ �6, 7¥.

Ïoëó÷eííûe peçóëüòaòû ïoçâoëÿëè íaäeÿòücÿ ía ïëoäoòâopíocòü ècïoëüçoâaíèÿ
äaííoé ìoäeëè ïpè oïècaíèè ìaêpocêoïè÷ecêèx ôèçèêo-xèìè÷ecêèx câoécòâ,
íaïpèìep, cïëaâoâ ìeòaëëoâ è ïoëó÷eíèe â êoìïüþòepíoì ýêcïepèìeíòe peøaþùèx
ïpaâèë, ïoçâoëÿþùèx ïpeäcêaçûâaòü ècêoìoe câoécòâo Cpac÷ êaê ôóíêöèþ còpoeíèÿ
ýëeêòpoííûx ïoëoc ïoäpeøeòêè ìeòaëëa.

Ïpeäcòaâëeíèe xèìè÷ecêoé cpeäû, â êoòopoé âçaèìoäeécòâèe ìeæäó ýëeêòpoíaìè
âaëeíòíoé ïoëocû paccìaòpèâaeòcÿ êaê âçaèìoäeécòâèe êoëëeêòèâèçèpoâaííûx,
ëoêaëèçoâaííûx è ïoëÿpoííûx cocòoÿíèé ýëeêòpoíoâ, ïoçâoëèëo ïpeäcòaâèòü
ýëeìeíòû â âèäe óïpoùeííûx çoííûx còpóêòóp (êapò pacïpeäeëeíèÿ), a êapòû
pacïpeäeëeíèÿ ýëeêòpoííûx ïoëoc (pèc.1) ïpeäcòaâëÿþò coáoé çaâècèìocòè ýíepãèè E
âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ oò âeëè÷èíû êâaçèèìïóëüca E(k) ïpè çía÷eíèÿx ãëaâíoão (n =
1,2,3...), opáèòaëüíoão (l = 0,1,2..., n – 1) è ìaãíèòíoão � = 0,1,2,3) êâaíòoâûx ÷èceë
(pèc.1). Áëaãoäapÿ �–pacùeïëeíèþ p–ïoëoca paçäeëÿeòcÿ ía p0, p1, p-1; d–ïoëoca ía d0,
d1, d2, d–1, d–2–ïoäïoëocû. B cèëó cèììeòpèè paccìaòpèâaþòcÿ òoëüêo
ïoëoæèòeëüíûe çía÷eíèÿ l.

Kpèâûe E(k) (pèc.2.1) pacc÷èòaíû âïëoòü äo çía÷eíèÿ

k�ax ,= 



 =4

3

4
2 418

2 3

(2.6)

â èíòepâaëe çía÷eíèé ýíepãèé oò E�in = 1,0 a.e. E�ax = 20 a.e.
(1 a.e. = 27,23 ýB)

Ïoëó÷eííûe çaâècèìocòè ýíepãèè âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ oò âeëè÷èíû
êâaçèèìïóëüca E(k) �3–5¥ pacêëaäûâaëè â pÿä ïo ïoëèíoìaì ×eáûøeâa è
oãpaíè÷èâaëècü êâaäpaòè÷íûì ÷ëeíoì. Äëÿ ýòoão ýíepãèÿ ocíoâíoão cocòoÿíèÿ
ýëeêòpoíoâ äëÿ äaëüíeéøèx pac÷eòoâ ía ÝBM çaäaâaëacü pÿäoì

E k b P k b P k b P k( ) ( ) ( ) ( )= + +1 0 2 1 3 2 (7)

ãäe P0(k), P1(k), P2(k)   ïoëèíoì ×eáûøeâa, oòpaæaþùèe èíâapèaíòíoe, ëèíeéíoe
è êâaäpaòè÷íoe èçìeíeíèe s, p0, p1, d0, d1, d2   âaëeíòíûx ïoëoc ýëeìeíòa;

P0(k) = 1

P1(k) = (k – 7) (8)

P2(k) = (k2 – 14k + 35)

b1, b2, b3   êoýôôèöèeíòû ïpè cooòâeòcòâóþùèx ïoëèíoìax ×eáûøeâa.
Taêèì oápaçoì, êaæäaÿ êpèâaÿ èçìeíeíèÿ ýíepãèè âaëeíòíoé ïoëocû oò

âeëè÷èíû êâaçèèìïóëüca ïpeäcòaâëÿëacü òpeìÿ êoýôôèöèeíòaìè X1, X2, X3,
oòoápaæaþùèìè èíâapèaíòíoe, ëèíeéíoe è êâaäpaòè÷íoe ee èçìeíeíèe.
Pacïpeäeëeíèe âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ ïepexoäíûx ìeòaëëoâ, èìeþùèx s, d0, d1, d2–
âaëeíòíûe ïoëocû, ïpeäcòaâëÿëocü äâeíaäöaòüþ êoýôôèöèeíòaìè ×eáûøeâa X1–X12

cooòâeòcòâóþùèìè ÷eòûpeì òpèaäaì êoýôôèöèeíòoâ b1, b2, b3. Äëÿ oïècaíèÿ
ïoëocíoé còpóêòópû p–ýëeìeíòoâ, èìeþùèx s, p0, p1–âaëeíòíûe ïoëocû,
òpeáoâaëocü äeâÿòü êoýôôèöèeíòoâ (X10, X11 è X12   êoýôôèöèeíòû ïpèíèìaëècü
paâíûìè íóëþ).
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Koýôôèöèeíòû pacc÷èòûâaëècü ècxoäÿ èç çía÷eíèé ôóíêöèé E(k), âçÿòûx â 13
paçëè÷íûx òo÷êax â èíòepâaëe èçìeíeíèÿ êâaçèèìïóëüca 0 ¦ k ¦ k�ax. Bce pac÷eòû
ïpoèçâoäèëècü ía ÝBM.
Ècïoëüçoâaíèe êoýôôèöèeíòoâ ×eáûøeâa ïoçâoëÿeò ïo ópaâíeíèþ (7) âû÷ècëèòü
ýíepãèþ âaëeíòíoé ïoëocû ýëeêòpoíoâ äëÿ cooòâeòcòâóþùèx ýëeìeíòoâ, ïpèìeíeíèe
ìeòoäa êoìïüþòepíoão ìoäeëèpoâaíèÿ, c ècïoëüçoâaíèeì êoýôôèöèeíòoâ ×eáûøeâa è
çía÷eíèÿ ýíepãèè Ôepìè (Taáë.2.5) , äaeò âoçìoæíocòü ócòaíoâèòü câÿçü ìeæäó ôèçèêo-
xèìè÷ecêèìè câoécòâaìè ìaòepèaëa è ýëeêòpoííûì còpoeíèeì ëeãèpóþùèx ýëeìeíòoâ â
ôopìe ëèíeéíûx èëè äècêpèìèíaíòíûx çaâècèìocòeé ïoçâoëÿþùèx êoëè÷ecòâeíío
âû÷ècëÿòü câoécòâa ìaòepèaëa.

Taáëèöa 5

×ècëeííûe çía÷eíèÿ êoýôôèöèeíòoâ ×eáûøeâa
è ýíepãèè Ôepìè ëeãèpóþùèx ýëeìeíòoâ 2–5

Ýëeìeí
ò

Ópoâeíü
Ôepìè;

Çía÷eíèÿ êoýôôèöèeíòoâ ×eáûøeâa Ópoâeíü
âaëeíòíocòè

EF, ýB b1 b2 b3 ïoëoc
–0,343 0,065 –0,016 s

C 4,35 0,140 –0,029 0,008 p0

0,254 –0,047 0,011 p1

–0,311 0,058 –0,014 s
Mn –10,60 –0,044 0,010 –0,003 d0

–0,031 0,008 –0,003 d1

–0,082 0,016 –0,004 d2

–0,293 0,054 –0,013 s
Si 1,63 0,000 –0,002 0,001 p0

0,086 –0,015 0,003 p1

–0,629 0,114 –0,026 s
P –6,80 –0,323 0,055 –0,011 p0

–0,234 0,041 –0,009 p1

S –1,10 –0,395 0,071 –0,016 s
–0,079 0,011 –0,001 p0

–0,249 0,047 –0,011 s
Cr 0,68 0,036 –0,001 –0,001 d0

0,031 –0,001 –0,001 d1

–0,048 –0,011 –0,004 d2

Ãëaâa III. Koìïüþòepíaÿ, còaòècòè÷ecêaÿ ìoäeëü è ôèçèêo-xèìè÷ecêèe
câoécòâa aápaçèâíûx ìaòepèaëoâ ía ocíoâe íèòpèäa êpeìíèÿ

(Si3N4 è Si3N/SiC)

Eùe â 1968ã. ïpoô.Kóòoëèíûì c coòpóäíèêaìè áûëè cèíòeçèpoâaíû íèòpèäû
êpeìíèÿ âûcoêoé còeïeíè äècïepcíocòè cocòaâa Si3N  è Si3N4 ìeòoäoì ýëeêòpo-
äóãoâoão cèíòeça (C.A. Kóòoëèí. Äoêò. äècc.,1969ã) è ïoëó÷eíû ïaòeíòû ía ýòè
cïocoáû ìaòepèaëoâ çaäaííoão cocòaâa(Pat.USA,1357418,19�une,1974). Äoëãoe âpeìÿ
âoïpoc o âoçìoæíocòè cèíòeça ìaòepèaëa cocòaâa Si3N òeì íe ìeíee ocòaâaëcÿ
cïopíûì. È ëèøü â 1998ã. íeçaâècèìûìè ìeòoäaìè áûëa ïoäòâepæäeía âoçìoæíocòü
cèíòeça íèòpèäa cocòaâa Si3N, âûÿcíeíû â òoì ÷ècëe eão câoécòâa è aápaçèâíaÿ
ïpo÷íocòü êepaìèêè ía ocíoâe Si3N/SiC è Si3N4. Hèæe ïpèâeäeíû êaëüêè
aíãëèécêèx òeêcòoâ èç çapóáeæíoé ëèòepaòópû ïo ýòoìó ïoâoäó:

Cop�right (c) 1998 A�erican Che�ical Societ� All Rights Reser~ed.

Che�.Abstr.,~.127:10678
A Knudsen e��usion �ass spectro�etric stud� o� the �olecule Si3N. �ingerich, Karl A.;
Viswanathan, R.; Sch�ude, Richard �., �r. (Dep. Che�., Texas AM Uni~., College
Station, TX 77843, USA). �. Che�. Ph�s., 106(14), 6016-6019 (English) 1997 A�erican
Institute o� Ph�sics CODEN: �CPSA6. ISSN: 0021-9606. DOCUMENT TYPE: �ournal
CA Section: 73 (Optical. Electron, and Mass Spectroscop� and Other Related
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Properties) Section cross-re�erence(s): 67
Condensed phase �ixts. (�e + Si + Si3N4) and (Si + Si3N4) were e~apd. �ro�

BN Knudsen cells and the partial pressures o� Si3Ng), Si2N(g), and Si(g) were �easured
with a �ass spectro�eter at 1770-2000 K. The ther�al �unctions �or Si2N(g) were
calcd. �ro� theor. �ol. consts., and the enthalp� change was calcd. �or the dissocn.
reaction: Si3N(g) = Si2N(g) + Si(g) detd. �ith the re~ised

ato�i¡ation enthalp� o� Si2N(g), ato�H�0 = 1011 � 12 k� �oll1 at T = 0 K

and 1020 � 12 k� �ol�1 at T = 298.15, the ato�i¡ation enthalp� o� Si3N(g) was deri~ed

as 1298 � 19 k� �ol�1 at T = 0 K and 1312 � 19 k� �ol�1 at T = 298.15 K. These

~alues in co�bination with the enthalpies o� �or�ation o� Si(g) and N(g) �ielded the

enthalpies o� �or�ation A�H�o at T = 298.15 K: 352 � 15 k� �ol�1 �or Si2N(g), and 511

� 22 k� �ot�1 �or Si3N(g). Exptl. and theor. bond dissocn. energies were co�pared and

discussed, indicating a strong bonding o� N to Si3.

Cop�right (c) 1998 A�erican Che�ical Societ� All Rights Reser~ed.

Strength
e��ects o� �ttriu� and alu�inu� nitrate sintering additi~es on pressureless sintering

and �ech. properties o� �onolithic Si3N4 cera�ics and Si3N/SiC
co�posites Cera�ic co�posites

silicon nitride-silicon carbide; e��ects o� �ttriu� and alu�inu� nitrate
sintering additi~es on pressureless sintering and �ech.

properties o� �onolithic Si3N4 cera�ics and Si3N/SiC co�posites
Cera�ics
silicon nitride; e��ects o� �ttriu� and alu�inu� nitrate sintering additi~es on

pressureless sintering and �ech. properties o� �onolithic Si3N4
cera�ics and Si3N/SiC co�posites

409-21-2. processes
cera�ic co�posites; e��ects o� �ttriu� and alu�inu� nitrate sintering

additi~es on pressureless sintering and �ech. properties o�
�onolithic Si3N4 cera�ics and Si3N/SiC co�posites

12033-89-5, processes
cera�ics and co�posites; e��ects o� �ttriu� and alu�inu� nitrate sintering additi~es

on pressureless sintering and �ech. properties o� �onolithic Si3N4

cera�ics and Si3N/SiC co�posites
10361-93-0 13473-90-0

sintering aid; e��ects o� �ttriu� and alu�inu� nitrate sintering
additi~es on pressuretess sintering and �ech.-properties o� �onolithic Si3N4

cera�ics and Si3N/SiC co�posites

 Peçóëüòaòû ìoäeëèpoâaíèÿ aápaçèâíoé ïpo÷íocòè íèòpèäíoé êepaìèêè.

Texíè÷ecêèìè çaäaíèÿìè ïpoèçâoäcòâa ïepeä èíæeíepaìè, òexíoëoãaìè,
èccëeäoâaòeëÿìè ÷acòo còaâÿòcÿ ïpoáëeìû, êacaþùèecÿ ïpeäcêaçaíèÿ íaáopa
câoécòâ êoìïoçèöèoííûx ìaòepèaëoâ, ïoëó÷aeìûx ía ocíoâe èçâecòíoão òex-
ïpoöecca. Ïpè ýòoì câoécòâa êoìïoçèöèoííoão ìaòepèaëa cóùecòâeíío ïo câoèì
ôóíêöèoíaëüíûì ïapaìeòpaì oòëè÷aþòcÿ â öeëoì oò câoécòâ êaæäoão èç xèìè÷ecêè
÷ècòûx âeùecòâ, cocòaâëÿþùèx êoìïoçèöèþ. Cïpaøèâaeòcÿ, âoçìoæío ëè
ïpèìeíèòeëüío ê êoìïoçèöèoííûì cocòaâaì pac÷èòûâaòü ìeòoäaìè ìoäeëüío-
còaòècòè÷ecêoão ïpoãíoça c ècïoëüçoâaíèeì ïpeäcòaâëeíèÿ o cpeäe êaê KâaMB-
cècòeìe öeëeâûe câoécòâa ìaòepèaëam Èçëaãaeìûé â ýòoé ëeêöèè ìaòepèaë ía
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ïpèìepe íèòpèäíoé è êapáoíèòpèäíoé êepaìèêè óáeæäaeò â ïoëoæèòeëüíoì
peøeíèè òaêèx çaäa÷.

B ïocëeäíee âpeìÿ âoçíèê èíòepec ê coçäaíèþ òeïëoíaïpÿæeííûx cèëoâûx
êoícòpóêöèé èç íèòpèäoâ è, â ÷acòíocòè, èç íèòpèäa êpeìíèÿ. Oòcóòcòâèe
ïëacòè÷ecêoé äeôopìaöèè, íèçêaÿ óäapíaÿ âÿçêocòü, cpaâíèòeëüío íeâûcoêèe
êpèòè÷ecêèe êoýôôèöèeíòû èíòeícèâíocòè íaïpÿæeíèé K (aíaëoã ìíoãoöèêëoâoé
ócòaëocòè äëÿ còaëeé) òpeáóþò êaçaëocü áû paçpaáoòêè íoâûx ïpèíöèïoâ ïpè
êoícòpóèpoâaíèè èçäeëèÿ, oòëè÷íûx oò êoícòpóèpoâaíèÿ èçäeëèé èç ìeòaëëoâ.

B oáëacòè òeopèè ïpo÷íocòè êepaìèêè èìeeò ìecòo ïapaäoêcaëüíaÿ cèòóaöèÿ: è
còaòècòè÷ecêèe, è ìoäeëüíûe ïpeäcòaâëeíèÿ òeopèè ïpo÷íocòè ëèøü oò÷acòè
oïècûâaþò ÿâëeíèÿ, oïpeäeëÿþùèe ïpo÷íocòíûe xapaêòepècòèêè ìaòepèaëoâ âo
âceì èíòepâaëe còaíäapòíûx ócëoâèé è âûcoêèx òeìïepaòóp è äaâëeíèé. Ïoëoæeíèe
xoòÿ è èçìeíÿeòcÿ ê ëó÷øeìó, ío íe âcêpûâaeò cóòè ôèçèêo-xèìè÷ecêèx ÿâëeíèé,
ïpoòeêaþùèx â xpóïêoïëacòè÷ecêoì cocòoÿíèè c ïpèëoæeíèeì ê cèòóaöèè
ïpèíöèïa Äaëaìáepa.

Teì íe ìeíee ÿcío, ÷òo èìeíío ïpèíöèï ìèíèìaëüíûx èçìepeíèé (ïpèíöèï
Äaëaìáepa) ìoæeò oêaçûâaòücÿ âecüìa ïoëeçíûì ïpè ìoäeëèpoâaíèè
ýêcïepèìeíòaëüío íaáëþäaeìoé xapaêòepècòèêè ïpo÷íocòè xpóïêoïëacòè÷íoão
ìaòepèaëa (Yý), êoãäa â êoìïüþòepíoì ýêcïepèìeíòe ìoæío ïoëó÷èòü còaöèoíapíûé
òeopeòè÷ecêèé çaêoí, oïècûâaþùèé ïpo÷íocòíûe xapaêòepècòèêè âeëè÷èíoé Yò,
òaê ÷òo paçíèöa Yý – Yò ecòü âeëè÷èía cëó÷aéíaÿ. Toãäa, ecëè Yò oïpeäeëÿeòcÿ
ýëeêòpoííûì còpoeíèeì è cocòaâoì íèòpèäíoé êepaìèêè, ò.e. ôèçèêo-xèìè÷ecêèì
còpoeíèeì ìaòepèaëa, òo paçíèöa Yý – Yò ecòü ôóíêöèÿ pacïpeäeëeíèÿ, câÿçaííaÿ c
òexíoëoãèeé è ìexaíèçìoì ôèçèêo-xèìè÷ecêèx ÿâëeíèé, ïpoòeêaþùèx â xpóïêo-
ïëacòè÷ecêoì cocòoÿíèè êepaìèêè.

Ecëè oáoçía÷èòü òaêèe cìeùeíèÿ câoécòâ êepaìèêè ∆ â ôopìe âeêòopa cìeùeíèÿ
εr c ïpoeêöèÿìè Uα, Uβ, Uγ, òo ècïoëüçoâaíèe òaêèx êpèâoëèíeéíûx êoopäèíaò â
òeopèè óïpóãocòè, âooáùe ãoâopÿ, ïoçâoëÿeò çaïècaòü òeíçopíoe èíòeãpoäèôôepeí-
öèaëüíoe ópaâíeíèe äëÿ âeëè÷èí èçìeíeíèÿ ècêoìoão câoécòâa ∆2

α,β,γ, ecëè èìeeò
ìecòo cooòíoøeíèe ∆ = Yý – Yò â âèäe:

riririri YRYY αβγδγβα
δ

βγαγβα ∆==− ,,,,,,       (3.1)
ãäe R – òeíçop Pèìaía–Kpècòoôôeëÿ â ôopìe ïpèíöèïa ìèíèìaëüíûx èçìeíeíèé,
aíaëoãè÷íûx ïpèíöèïó Äaëaìáepa:

0=∆= ∫∫ γβααβγγβαδ
δ

αβγ dUdUdUdUdUdUYR riri
     (3.2)

ãäe èíäeêc i = 1,2,3 â ri oçía÷aeò oòíeceíèe èçìeíeíèÿ ècêoìoão câoécòâa:
1) ê ïpèíöèïó ìèíèìaëüíûx íaïpÿæeíèé â êoícòpóêöèÿx;
2) ê ïpèíöèïó cooòâeòcòâèÿ òeïëoâûx äeôopìaöèé êepaìè÷ecêoão ýëeìeíòa eão

câoáoäíoìó pacøèpeíèþ;
3) ê ïpèíöèïó òeïëoâoé oäíopoäíocòè êepaìè÷ecêoão ýëeìeíòa.

        Èç ópaâíeíèÿ (3.2) cëeäóeò âaæíûé âûâoä íeoáxoäèìocòè ïocòpoeíèÿ
âeëè÷èí ∆ri

α β γ, ÷òo â ÷acòíoì cëó÷ae ìoæeò áûòü äocòèãíóòo ïóòeì oáíapóæeíèÿ
ïpèeìëeìoé (ïo äaííûì ìeòoäa còaòècòè÷ecêoé äocòoâepíocòè) ôóíêöèÿ
pacïpeäeëeíèÿ E, êoòopaÿ ïoçâoëÿeò ía ocíoâaíèè cpeäíèx âeëè÷èí Ycp oïpeäeëèòü
∆ = Ycp E c ìèíèìaëüíoé oøèáêoé oáíapóæeíèÿ ∆. Toãäa äèôôepeíöèaëüíoe
ópaâíeíèe, cooòâeòcòâóþùee opèãèíaëó ôóíêöèè pacïpeäeëeíèÿ E oïècûâaeò
äèíaìèêó èçìeíeíèÿ ècêoìoão câoécòâa ∆ è ïoçâoëÿeò ècêaòü ócëoâèÿ ìèíèìèçaöèè
â ôopìe cooòíoøeíèÿ (3.2).

Cëeäoâaòeëüío ìoæío óòâepæäaòü, ÷òo oòûcêaíèe còaöèoíapíoé Yò è
äèíaìè÷ecêoé ìoäeëè YcpE = ∆ oïècaíèÿ ècêoìoão câoécòâa òeïëoíaïpÿæeííoé
êepaìèêè Yý ïoçâoëÿeò ìoäeëèpoâaòü ýòo câoécòâo â ôopìe cooòíoøeíèÿ:

Yý =Yò +Ycp E                           (3.3)

Moäeëèpoâaíèe ôèçèêo-xèìè÷ecêèx câoécòâ (Yò) íèòpèäíoé êepaìèêè
Äëÿ pac÷eòa ía ÝBM ýíepãèè ocíoâíoão cocòoÿíèÿ âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ

êâaçèaòoìoâ íèòpèäa êpeìíèÿ è ëeãèpóþùèx ýëeìeíòoâ çaäaâaëocü pÿäoì:
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E(ê) = â0p0(ê) + â1p1(ê) + â2p(ê) (3.4)
ãäe ê – âeëè÷èía êâaçèèìïóëüca.

P0(ê) = 1 P1(ê) = ê –7 P2(ê) = ê2 – 14ê + 35;
â0, â1, â2 – êoýôôèöèeíòû ×eáûøeâa ïoëèíoìoâ ×eáûøeâa äëÿ s, p0, p1, d0, d1,

d2 – ïoäpeøeòoê êpeìíèÿ, açoòa íèòpèäa êpeìíèÿ è ëeãèpóþùèx ýëeìeíòoâ.
Taêèì oápaçoì, êaæäûé ïoäópoâeíü ìoæío oxapaêòepèçoâaòü òpeìÿ

êoýôôèöèeíòaìè ×eáûøeâa (c X1 ïo X12) ça òpèíaäöaòûé apãóìeíò X13 âçÿòo
ïoëoæeíèe ýíepãèè Ôepìè. B ôopìe ìíoãoôaêòopíoé ëèíeéíoé peãpeccèè âçÿòo
cooòíoøeíèe:

Yý = an
n

n∑ +Г B       (3.5)

ãäe Yý – íaáëþäaeìoe â ýêcïepèìeíòe ôèçèêo-xèìè÷ecêoe èëè ìexaíè÷ecêoe
câoécòâo;

Ãn = Cn Xi
n
 – ïpoèçâeäeíèe êoíöeíòpaöèè (C) n-êaòèoía, aíèoía íèòpèäa èëè

ëeãèpóþùeão êoìïoíeíòa (òaáë 3.1) è Xi
n – i-òoão çía÷eíèÿ êoýôôèöèeíòa

×eáûøeâa äëÿ n-ëeãèpóþùeão êoìïoíeíòa;
B – ïocòoÿííûé ÷ëeí peãpeccèè.

Meòoäoì ìoäeëüío-còaòècòè÷ecêoão ïpoãíoça ía ocíoâaíèè ýêcïepèìeíòaëüíûx
òaáëè÷íûx äaííûx ía ÝBM oòûcêèâaëècü çaâècèìocòè òèïa (3.5). Äëÿ oòêpûòoé ïopècòocòè
(ÏO) òaêaÿ çaâècèìocòü èìeeò âèä:

ÏO = 3,03S1(N) + 2963,4 S3 (Mg) – 164,51 P1
3 (Sioáù)  + 93,7       (3.6)

Taáëèöa 3.1
Ïpèìep cocòaâoâ êoìïoíeíòoâ íèòpèäíoé êepaìèêè

¹¹ Xèìè÷ecêèe ýëeìeíòû, %
ïï Sieb N Al O Y Fe Si
1 – 33,9 1,3 4,4 8,8 0,1 51,6
2 0,1 36,3 1,0 3,7 4,8 54,9
3 0,1 31,8 5,25 7,25 8,00 0,1 47,7
4 -1,0 36,0 2,0 3,23 4,8 0,07 53,9
5 1,2 37,0 1,3 2,16 3,2 0,14 55,4
6 1,2 35,0 3,6 2,33 8,1 0, 14 49,7
7 1,2 34,3 1,58 3,8 8,5 0, 14 51,5
8 1,2 36,2 1,2 2,30 4,5 54,3
9 1,2 34,6 0,8 2,93 8,5 0,14 52,0
10 1,2 32,4 0,8 2,01 4,8 0,14 48,7
11 1,5 36, 4 2,9 0,43 4,8 0,14 52,7

Bêëaä âêëþ÷eííûx ïapaìeòpoâ, pacc÷èòaííûé ìeòoäoì ècêëþ÷eíèÿ (a) è
âêëþ÷eíèÿ (á) äëÿ êâaçèaòoìoâ íeoáxoäèìûx è äocòaòo÷íûx êoìïoíeíòoâ cocòaâèë
â %

 N  Mq  Si oáù
a.  43.3 39.8 17.0
á.     35.8 39.0 25.2

a êoýôôèöèeíò êoppeëÿöèè ìoäeëè (K.K.M.) – 90,7%. Peçóëüòaòû
coïocòaâëeíèÿ Yý c pac÷eòíûìè âeëè÷èíaìè Yò ïpèâeäeíû äëÿ ÏO â òaáë.3.2.

Taáëèöa.3.2
Ïpoãíoç ÏO

¹ Yý Ypac÷ ∆ ¹ Yý Ypac÷ ∆
1 17.000 19.457 -2.457 2 23.000 18.617 4.383
3 18.000 20.321 -2.321 4 13.000 15.224 -2.224
5 23.000 20.213 2.787 6 21.000 21.678 -0.678
7 21.000 20.102 0.898 8 25.000 24.975 0.025
9 13.000 11.818 1.182 10 2.500 2.500 0.000
11 11.000 13.767 -2.767 12 12.000 15.957 -3.957
13 16.000 14.357 1.643 14 18.000 14.513 3.487

Còaòècòè÷ecêèé aíaëèç âeëè÷èíû ∆ (ÏO) ïoçâoëÿeò óòâepæäaòü:
Kpèòepèé ßcòpeìcêoão. Çía÷èìocòü = 3.000;
Çaêoí pacïpeäeëeíèÿ – áèíoìèíaëüíûé;
Ïapaìeòpû çaêoía:
Cpeäíee = 3.500;
Äècïepcèÿ = 1.000;
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Acèìeòpèÿ = 1.299;
Ýêcöecc = -3.658
Pacxoæäeíèe ìeæäó ýìïèpè÷ecêèì è òeopeòè÷ecêèì pacïpeäeëeíèeì íocèò

cëó÷aéíûé xapaêòep. Cëeäoâaòeëüío, ópaâíeíèe (11.31.6) ecòü çaêoí äëÿ oïècaíèÿ
oòêpûòoé ïopècòocòè íèòpèäíoé êepaìèêè, ìoëó÷aeìoé peaêöèoííûì cïeêaíèeì.
Èç peçóëüòaòoâ còaòècòè÷ecêoé oápaáoòêè âeëè÷èí ∆ = Yý–Yò äëÿ KTP cëeäóeò, ÷òo
âeëè÷èíû ∆ íacòoëüêo ìaëû (T = 293 – 1173oK), ÷òo peaëèçóeòcÿ òoëüêo
còaöèoíapíaÿ ìoäeëü âèäa (11.31.7):

KTP 106 = - 26.83 d2
(2) (Sicâ) – 2.15S

(2) (AI) – 0.07S(2) (Sicâ) –
                  – 28.88 P0

(3) (AI) = 4.14d2
(1) (N) + 3.8 (11.31.7)

Bêëaä âêëþ÷eííûx ïapaìeòpoâ, pacc÷èòaííûé ìeòoäoì ècêëþ÷eíèÿ (a) è
âêëþ÷eíèÿ (á) cocòaâèë â %

 Sicâ   AI  Sicâ   AI    N
a.   17.3 24.9 26.3 13.3 18.3
á.   21.0 21.5 19.4 19.6 18.5

Taáëèöa 3.3
Ïpoãoíoç KTP.106

¹ Yý Ypac÷ ∆ ¹ Yý Ypac÷ ∆
1 2.680 2.562 0.118 2 2.510 2.755 -0.245
3 3.070 3.029 0.041 4 2.710 2þ741 -0.031
5 2.880 2.836 0.044 6 2.770 2.764 0.006
7 2.670 2.670 0.000 8 3.200 3.200 0.000
9 2.810 2.852 -0.042 10 2.970 2.853 0.117
11 2.800 2.818 -0.018 12 2.860 2.809 0.051
13 2.750 2.792 -0.042

A òepìocòoéêocòü (TP) oêaçûâaeòcÿ ôóíêöèeé ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ è cocòaâa
êâaçèaòoìoâ oáùeão êpeìíèÿ â oêècëèòeëüíoì peæèìe paáoòû êepaìèêè, òaáë. 49

TP = 779.23 P1
(2) (Sioáù) + 254.08 P0

(1) +1843.28 (3.8)
Bêëaä âêëþ÷eííûx ïapaìeòpoâ, pacc÷èòaííûé ìeòoäoì ècêëþ÷eíèÿ (a) è

ìeòoäoì âêëþ÷eíèÿ (á) cocòaâèë â %
          Sioáù    0

a. 35.5 64.5
á.  35.5  64.5

Taáëèöa.3.4
Ïpoãíoç TP

¹ Yý Ypac÷ ∆ ¹ Yý Ypac÷ ∆
1 968.00 876.96 91.04 2 813.00 962.739 -149.739
3 1138.0 1143.5 5.593 4 938.00 942.172 -4.172
5 928.00 903.12 34.87 6 973.00 997.445 -24.445
7 1223.0 1130.2 92.72 8 1128.0 1179.36 -51.364
9 1200.0 1196.8 3.103 10 1238.0 1214.43 23.570

Pacïpeäeëeíèe âeëè÷èí ∆ = Yý – Yò òaêæe ïoçâoëÿeò âûÿâèòü
ëèìèòèpóþùóþ còaäèþ êèíeòèêè âçaèìoäeécòâèÿ oáùeão êpeìíèÿ íèòpèäíoé
êepaìèêè c êècëopoäoì ïo çaêoíó Ïóaccoía:

Kpèòepèé Áepøòeéía. Oòêëoíeíèe oò I = 0.300
Çaêoí pacïpeäeëeíèÿ – Ïóaccoía;
Ïapaìeòpû çaêoía:
Cpeäíee = 3.333
Äècïepcèÿ = 4.333
Acèììeòpèÿ = -0,704;
Ýêcöecc = 2.000
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Pacxoæäeíèe ìeæäó ýìïèpè÷ecêèì è òeopeòè÷ecêèì pacïpeäeëeíèeì íocèò
cëó÷aéíûé xapaêòep. Bepoÿòíocòü oøèáo÷íoão oòêëoíeíèÿ ãèïoòeçû o âûápaííoì
çaêoíe pacïpeäeëeíèÿ = 0.246.

Peçóëüòaòû còaòècòè÷ecêoé oápaáoòêè ïoçâoëÿþò óòâepæäaòü â òexíoëoãè÷ecêoì
ïëaíe, ÷òo ïoëó÷eíèe peaêöèoíío-cïeêaeìoé áeçïopècòoé êepaìèêè öeëecooápaçío
ïpoâoäèòü, ècïoëüçóÿ êaê ãaçoâûe cpeäû (açoò), òaê è âaêóóì.

Peçóëüòaòû ìoäeëèpoâaíèÿ óäapíoé âÿçêocòè (a293) ïpè 293o K, cpeäíeão ïpeäeëa
ïpo÷íocòè ïpè còaòè÷ecêoì èçãèáe ïpè T=293o K – σ1673 ïpèâeäeíû â ôopìe
peöeïòóp (3.9), (3.10), (3.11), peçóëüòaòû pac÷eòa ïo íèì ïpèâeäeíû â òaáë. 3.5 –7.

Kaê cëeäóeò èç ïoëó÷eííûx peçóëüòaòoâ câÿçaííûé â íèòpèä è oáùèé êpeìíèé,
èx ýëeêòpoííoe còpoeíèe, a òaêæe äoáaâêè êâaçèaòoìoâ aëþìèíèÿ, áopa, èòòpèÿ
ÿâëÿþòcÿ íeoáxoäèìûìè è äocòaòo÷íûìè êoìïoíeíòaìè, oïècûâaþùèìè ècêoìûe
ìexaíè÷ecêèe câoécòâa a, σ293, σ1673 :

a = 5891.23 Po
(2) (N) + 8771.24 Po

(2) (B) –
       – 51.16 EP (SiCB) – 262.067      (3.9)

Bêëaä âêëþ÷eííûx ïapaìeòpoâ, pac÷èòaííûé ìeòoäoì ècêëþ÷eíèÿ (a) è ìeòoäoì
âêëþ÷eíèÿ (â) cocòaâèë â %

  N   B  Sicâ
a. 37.9  56.1  6.0
â. 27.2  28.7  44.1

Pacïpeäeëeíèe âeëè÷èí ∆ = Yý – Yò oïècûâaeòcÿ ãeoìeòpè÷ecêèì çaêoíoì, ÷òo
câèäeòeëücòâóeò oá oòêëoíeíèè Yý â peçóëüòaòe ÿâëeíèé äèôôóçèè äeôeêòoâ â
peaêöèoíío-cïe÷eííoì íèòpèäe êpeìíèÿ:

Kpèòepèé Áepíøòeéía.Oòêëoíeíèe oò I=0.100;
Çaêoí pacïpeäeëeíèÿ – ãeoìeòpè÷ecêèé;

       Taáëèöa .3.5
Ïpoãíoç a

¹ Yý Ypac÷ ∆ ¹ Yý Ypac÷ ∆
1 2150.0 2041.4 108.51 2 2150.000 2219.495 69.49
3 2355.0 2404.8 -49.841 4 2250.000 2234.633 15.36
5 2250.0 2249.9 0.051 6 1960.000 2021.912 61.91
7 2254.0 2197.2 56.706 8 2254.000 2138.202 115.7
9 1872.0 1987.2 115.20

Taáëèöa 3.6
Ïpoãíoç  σσσσ293

¹ Yý Ypac÷ ∆ ¹ Yý Ypac÷ ∆
1 215.00 206.39 8.607 2 230.000 206.393 23.60
3 225.00 206.39 18.607 4 284.000 206.393 87.60
5 206.00 206.39 -0.393 6 196.000 206.393 10.39
7 201.00 206.39 -5.393 8 176.000 206.393 30.39
9 88.200 206.39 -118.193 10 238.000 206.393 31.60
11 193.00 206.39 -13.393 12 196.000 206.393 10.39
13 441.00 451.88 -10.884 14 519.000 451.884 67.11
15 500.00 479.16 20.840 16 539.000 589.826 50.82
17 186.00 193.81 -7.812 18 159.000 164.457 5.457
19 156.00 153.97 2.027 20 147.000 143.489 3.511

Ïapaìeòpû çaêoía :
Cpeäíee = 3.000
Äècïepcèÿ = 1.000
Acèììeòpèÿ = 0.0
Ýêcöecc = 2.000
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Pacxoæäeíèe ìeæäó ýìïèpè÷ecêèì è òeopeòè÷ecêèì pacïpeäeëeíèeì íocèò
cëó÷aéíûé xapaêòep. Bepoÿòíocòü oøèáo÷íoão oòêëoíeíèÿ ãèïoòeçû o âûápaííoì
çaêoíe pacïpeäeëeíèÿ = 0.066

σ293 = 38966 × d1
(3) (Y) – 35.3 Ep(B) + 206.39  (3.10)

Bêëaä âêëþ÷eííûx ïapaìeòpoâ, pacc÷èòaííûé ìeòoäoì ècêëþ÷eíèÿ (a) è
ìeòoäoì âêëþ÷eíèÿ (â) cocòaâèë â %

     Y   B
a.  88.6  11.4
â.  88.6  11.4

Kpèòepèé ßcòpeìcêoão. Çía÷èìocòü = 3.000
Çaêoí pacïpeäeëeíèÿ – ãeoìeòpè÷ecêèé;
Ïapaìeòpû çaêoía:
Cpeäíee = 2.857;
Äècïepcèÿ = 8.476;
Acèììeòpèÿ = 0.786;
Ýêcöecc = 2.152.

Pacxoæäeíèe ìeæäó ýìïèpè÷ecêèì è òeopeòè÷ecêèì pacïpeäeëeíèeì íocèò
cëó÷aéíûé xapaêòep.

σ1673 = -27.76436 × S1 (Sioáù) + 69923..25 Po
(2) (Al) – 246.2      (3.11)

Bêëaä âêëþ÷eííûx ïapaìeòpoâ, pacc÷èòaííûé ìeòoäoì ècêëþ÷eíèÿ (a) è
ìeòoäoì âêëþ÷eíèÿ (â) cocòaâèë â % :

Sioáù   Al
a.  49.1  50.9
â.  49.1  50.9
Èç aíaëèça òaáë. 3.6 è 3.7 cëeäóeò, ÷òo còaöèoíapíûe ìoäeëè óäoâëeòâopèòeëüío
ïepeäaþò xapaêòep èçìeíeíèÿ âeëè÷èí,a σ293 = 88.2 è σ1673 = 92 ÿâío âûïaäaþò èç
íaáëþäaeìûx çaêoíoìepíocòeé. Teì áoëee ïpèìe÷aòeëüíûì ÿâëÿeòcÿ òoò ôaêò, ÷òo
còaöèoíapíaÿ ìoäeëü cïpaâeäëèâo oïècûâaeò óìeíüøeíèe ïpo÷íocòè ía èçãèá c
òeìïepaòópoé, ò.e. äëÿ oïûòa 9 σ1673 = 167.28 è σ293 = 206.39. Ecëè çía÷eíèÿ
cpeäíèx ïpeäeëoâ ïpo÷íocòè ía èçãèá cïe÷eííoé íèòpèäíoé êepaìèêè â
çía÷èòeëüíoé còeïeíè çaâècÿò oò ïpoöeccoâ äèôôóçèè êècëopoäa â êepaìèêó è oò
xapaêòepa xèìè÷ecêèx è äèôôóçèoííûx ïpoöeccoâ êâaçèaòoìoâ æeëeça, èòòpèÿ,
aëþìèíèÿ, òo òexíoëoãèÿ peaêöèoííoão cïeêaíèÿ òaêæe âëèÿeò ía ìexaíè÷ecêèe
câoécòâa êepaìèêè ÷epeç ôóíêöèoíaëüíoe ïoâeäeíèe êâaçèaòoìoâ â íèòpèäe,
íaïpèìep, èòòpèÿ, aëþìèíèÿ, áopa, ío íapÿäó c ýòèì oáùee coäepæaíèe êpeìíèÿ â
íèòpèäíoé êepaìèêe oêaçûâaeò cóùecòâeííoe âëèÿíèe ía σ1673, ÷òo ïpeäcòaâëÿeòcÿ
èíòepecíûì â ïëaíe ïpoòeêaíèÿ xèìè÷ecêoão ïpoöecca â peaêöèoíío-cèíòe-
çèpóeìoì íèòpèäe êpeìíèÿ, ãäe è íèòpèäíûé è câoáoäíûé êpeìíèé oêaçûâaþò
âëèÿíèe ía êoíe÷íûé peçóëüòaò.

Taáëèöa 3.7
Ïpoãíoç γγγγ1673

¹ Yý Ypac÷ ∆ ¹ Yý Ypac÷ ∆
1 235.000 246.28 -11.283 2 249.000 240.833 8.167
3 235.000 217.56 17.433 4 195.000 214.801 19.801
5 255.000 238.63 16.364 6 235.000 209.676 25.324
7 225.000 230.82 -5.827 8 157.000 174.614 17.614
9 92.000 167.28 -75.280 10 184.200 165.734 18.466
11 282.000 165.24 116.754 12 151.000 164.758 13.758
13 117.600 163.78 -46.182 14 186.000 207.968 21.968
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IV.Oáùèe âûâoäû
 1.Ècïoëüçóÿ ïpeäcòaâëeíèÿ êâaçèaòoìíoé ìoäeëè âeùecòâa (KâaMB) ìeòoäaìè

ìoäeëüío-còaòècòè÷ecêoão aíaëèça è aíaëèça còaòècòè÷ecêoé äocòoâepíocòè, óäaëocü
íaéòè è âû÷ècëèòü âêëaä ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ è cocòaâa êâaçèaòoìoâ, âëèÿþùèx
ía ôèçèêo-xèìè÷ecêèe câoécòâa íèòpèäíoé êepaìèêè, ïoëó÷aeìoé ïo paçëè÷íûì
òexíoëoãèÿì.

2.Haéäeíû ïpaâèëa â ôopìe ópaâíeíèé, ïoçâoëÿþùèe cocòaâëÿòü peöeïòópó
íèòpèäíoé êepaìèêè, a òaêæe ècïoëüçoâaòü ýëeêòpoííûe aíaëoãè – çaìecòèòeëè äëÿ
ïpeäcêaçaíèÿ ècêoìûx ôèçèêo-xèìè÷ecêèx (ïëoòíocòü êaæóùaÿcÿ, ïopècòocòü
oòêpûòaÿ, cpeäíÿÿ ëèíeéíaÿ ócaäêa, êoýôôèöèeíò òepìè÷ecêoão pacøèpeíèÿ,
òepìocòoéêocòü) è ìexaíè÷ecêèx (ïpeäeë ïpo÷íocòè ïpè còaòè÷ecêoì èçãèáe,
óäapíaÿ âÿçêocòü, êoýôôèöèeíò èíòeícèâíocòè íaïpÿæeíèé) câoécòâ íèòpèäíoé
êepaìèêè.

3.Còaöèoíapíûe ìoäeëè, oïècûâaþùèe ôèçèêo-xèìè÷ecêèe è ìexaíè÷ecêèe
câoécòâa íèòpèäíoé êepaìèêè ïo paçëè÷íoé òexíoëoãèè, c âûcoêèìè
êoýôôèöèeíòaìè êoppeëÿöèè ìoäeëè (KKM) ïoçâoëÿþò âûäeëèòü ôóíêöèoíaëüíûe,
èçáèpaòeëüíûe (íeoáxoäèìûe è äocòaòo÷íûe apãóìeíòû äëÿ oïècaíèÿ ècêoìoão
câoécòâa êaê â ôopìe cocòaâa íèòpèäíoão êpeìíèÿ (câÿçaííûé êpeìíèé), òaê è
câoáoäíoão, a òaêæe ïpèìeceé êâaçèaòoìoâ ýëeìeíòoâ ìaãíèé, áop, æeëeço,
aëþìèíèé, èòòpèé, âêëaä ïoäpeøeòêè açoòa è êècëopoäa â oïècaíèè ècêoìoão
câoécòâa. Ôaêòè÷ecêè oáíapóæeío, ÷òo íe òoëüêo ìaòpèöa íèòpèäa, ío è äoáaâêè
ceëeêòèâío âëèÿþò ía oòäeëüíûe ôèçèêo-xèìè÷ecêèe câoécòâa c òeìïepaòópoé. Ïpè
ýòoì íaáëþäaeòcÿ cèìáaòíocòü â èçìeíeíèè câoécòâ è cocòaâa, ýëeêòpoííoão
còpoeíèÿ êâaçèaòoìoâ.

4. Äèíaìè÷ecêèe ìoäeëè, oïècûâaþùèe oòêëoíeíèe câoécòâa â ôopìe âeëè÷èí ∆
= Yý +Yò ïoçâoëÿeò c çaäaííoé còeïeíüþ áeçoøèáo÷íoão pacïoçíaâaíèÿ ïoëó÷èòü
çaêoí pacïpeäeëeíèÿ, oïècûâaþùèé oòêëoíeíèe ýêcïepèìeíòaëüíoé âeëè÷èíû Yý oò
âeëè÷èíû pac÷eòa ïo còaöèoíapíoé ìoäeëè Yò. Ýòoò peçóëüòaò, ïoëó÷aeìûé â ôopìe
ôóíêöèè pacïpeäeëeíèÿ, oïècûâaeò ìexaíèçì äeôeêòooápaçoâaíèÿ (êèíeòè÷ecêaÿ
oáëocòü – çaêoí pacïpeäeëeíèÿ Ïóaccoía; äèôôóçèoííûé ïpoöecc – ãeoìeòpè÷ecêoe,
áèíoìèaëüíoe pacïpeäeëeíèe, câoäÿùeecÿ ê ópaâíeíèþ òèïa Ôoêêepa – Ïëaíêa).
Ïpè ýòoì oáíapóæeío, ÷òo â ïëaíe âëèÿíèÿ òexíoëoãèè ía câoécòâa íèòpèäíoé
êepaìèêè òaêèe òexíoëoãè÷ecêèe ïpèeìû êaê peaêöèoííoe cïeêaíèe, ãopÿ÷ee
ïpeccoâaíèe íèòpèäa êpeìíèÿ, ïoëó÷eííoão ïëaçìoxèìè÷ecêèì ìeòoäoì, ìoãóò
èíâepòèpoâaòü äèíaìèêó ìoäeëè (ìexaíèçì äeôeêòooápaçoâaíèÿ), ocòaâëÿÿ ïo
cóùecòâó còaöèoíapíóþ ìoäeëü (ýëeêòpoííoe còpoeíèe è cocòaâ íèòpèäa è
ïpèìeceé) íeèçìeííûìè â ïëaíe âëèÿíèÿ èx ía ôèçèêo-xèìè÷ecêèe è ìexaíè÷ecêèe
câoécòâa c òeìïepaòópoé.

5. Çaïècaííûe â òeíçopíoì âèäe ïpèíöèïû ìèíèìèçaöèè íaïpÿæeíèé â
êoícòpóêöèÿx, cooòâeòcòâèÿ òeïëoâûx äeôopìaöèé êepaìè÷ecêoão ýëeìeíòa eão
câoáoäíoìó pacøèpeíèþ è ò. ä. ìoãóò áûòü aíaëèòè÷ecêè paçpeøeíû ïocòoëüêó,
ïocêoëüêó ócòaíoâëeíû äèíaìè÷ecêèe ìoäeëè â ôopìe pacïpeäeëeíèé,
oïècûâaþùèe âeëè÷èíû ∆ = Yý –Yò .

6.Câoécòâa aápaçèâíoão ìaòepèaëa ãopÿ÷eïpeccoâaííoé èëè cïe÷eííoé êepaìèêè
ía ocíoâe íèòpèäa êpeìíèÿ è íèòpèäa êpeìíèÿ/êapáèäa êpeìíèÿ â cpeäíeì
cocòaâëÿþò(Si3N4 è Si3N/SiC): Oòêpûòaÿ ïopècòocòü (ÏO)  aápaçèâíoão çepía  íe ïpeâûøaeò 12-25%,

 Oòíocèòeëüíaÿ ïëoòíocòü paâíÿeòcÿ ïpèìepío 98%.
 Koýôôèöèeíò òepìè÷ecêoão pacøèpeíèÿ(KTP106,ãpaä-1)  paâeí  (2-3)
 â èíòepâaëe òeìïepaòóp 293-11730K .
 Tepìocòoéêocòü(TP) 900-1200.
 Óäapíaÿ âÿçêocòü ïpè 2930K  =1800-2000 äæ/ì2.
 Óäapíaÿ ïpo÷íocòü ïpè èçãèáe,MÏA:500-800.
 Cpeäíèé êoýôôèöèeíò èíòeícèâíocòè íaïpÿæeíèé (c),K1

-,(H/ M 3/2):5-9.
Tâepäocòü ïo Moocó 9.5-10.
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V.ÇAKËÞ×EHÈE

1.Bïepâûe ïpeäcòaâëeí oáoáùaþùèé ïoäxoä ê coâpeìeííoìó aíaëèçó íaó÷ío-
òexíè÷ecêoé ëèòepaòópû c ècïoëüçoâaíèeì cpeäcòâ èíôopìaöèoííûx òexíoëoãèé.
2.Ïpoèëëþcòpèpoâaí ôaêò cècòeìíoão ïoäxoäa ê aíaëèçó xèìè÷ecêoé câÿçè â
íeopãaíè÷ecêèx ìaòepèaëax â òoì ÷ècëe è cïëaâax c ïoìoùüþ ìoäeëè “UCMOR”,
ïoçâoëÿþùeé ïoëó÷aòü èc÷epïûâaþùèe câeäeíèÿ o ìeæaòoìíoì xèìè÷ecêoì
âçaèìoäeécòâèè ìaòepèaëoâ, ÷òo ïoçâoëÿeò êèáepíeòè÷ecêèìè ìeòoäaìè
pacc÷èòûâaòü ôèçèêo-ìexaíè÷ecêèe câoécòâ a ìaòepèaëoâ â paçëè÷íûx oáëacòÿx èx
ècïoëüçoâaíèÿ.
3.Ïpoèçâeäeí pac÷òeò peöeïòópû  íoâoão aápaçèâíoão ìaòepèaëa ía ocíoâe Si3N4 è
Si3N/SiC ïpèìeíèòeëüío ê aápaçèâío-øëèôoâaëüíoìó èícòpóìeíòó äëÿ ócòaíoâoê
peëücoøëèôoâaíèÿ.
4.Coçäaíûé èíòeãpèpoâaííûé ïaêeò UCMOR ìoæeò áûòü âçÿò íeïocpeäcòâeíío ía
http:// www.stu.ru/~kutolin/DEFAULT.HTM èëè http://kutolin.stu.ru

http://www.stu.ru/~kutolin/DEFAULT.HTM
http://kutolin.stu.ru/
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