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ВВЕДЕНИЕ

Èñïîëüçîâàíèå ñîâðåìåííûõ èíôîðìàöèîííî-òåõíîëîãè÷åñêèõ
ñðåäñòâ ïîçâîëÿåò ïðè ïîñòàíîâêå è ðåøåíèè íàó÷íî-
èññëåäîâàòåëüñêèõ ïîèñêîâûõ è ôóíäàìåí-òàëüíûõ òåì â â
çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè èñïîëüçîâàòü ïðèíöèïû ïîèñêà òåõíè÷åñêîé
èíôîðìàöèè è ïîèñêà òåõíîëîãè÷åñêèõ ðåøåíèé, ÷òî îáëåã÷àåò
ðåøåíèå ðàçíîãî ðîäà ïðîáëåìíûõ ñèòóàöèé, âîçíèêàþùèõ ïðè
ðåøåíèè òåõíè÷åñêèõ çàäà÷.

Ïðîáëåìà  ïîèñêà ñîñòàâà àáðàçèâíîãî ìàòåðèàëà äëÿ
ðåëüñîøëèôîâàëüíîãî êðóãà ìîæåò ñëóæèòü òîìó õîðîøèì ïðèìåðîì.
Îáùåèçâåñòíûå àáðàçèâíûå ìàòåðèàëû íà áàêåëèòîâîé îñíîâå â
çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè èçìåíèëè ðåñóðñíûå âîçìîæíîñòè
ñóùåñòâóþùèõ ðåãëàìåíòîâ ÃÎÑÒû: 2424,2447,2456,2464, è îáû÷íî
çàäàþòñÿ ìàðêîé, çåðíèñòîñòüþ, ñòåïåíüþ òâåðäîñòè, ñòðóêòóðîé
àáðàçèâíîãî ìàòåðèàëà è âèäîì åãî ñâÿçêè . Ïîýòîìó íåòðèâèàëüíàÿ
çàäà÷à ïîäáîðà ðåöåïòóðû èëè èçìåíåíèÿ ñîñòàâà ïî êðàéíåé ìåðå
àáðàçèâíîãî ìàòåðèàëà íà îñíîâå íîâûõ òóãîïëàâêèõ ñîåäèíåíèé íå
òîëüêî ñ âûñîêîé òâåðäîñòüþ, íî óäàðíîé âÿçêîñòüþ, òåðìè÷åñêèì
êîýôôèöèåíòîì íàïðÿæåíèÿ ïî - ïðåæíåìó ñóùåñòâóåò è, ìîæíî
ñêàçàòü, ðåøåíèå ýòîé çàäà÷è ëåæèò â ïëîñêîñòè ìàòåðèàëîâåä÷åñêèõ
ïðîáëåì òåïëîíàïðÿæåííîé òâåðäîñïëàâíîé êåðàìèêè.

Â íàñòîÿùåì îò÷åòå ïðèâîäèòñÿ ïðèíöèïèàëüíûé ìåòîä ðàñ÷åòà
ñâîéñòâ íåìåòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ, èñïîëüçîâàíèå êîòîðûõ ìîæåò
ïðèâåñòè ê ñîçäàíèþ áîëåå ýôôåêòèâíûõ àáðàçèâíûõ ìàòåðèàëîâ, ÷åì
âñå èçâåñòíûå. Ïðè ýòîì ñîñòàâ ìàòåðèàëà ìîæåò îäíîâðåìåííî
ÿâëÿòüñÿ è ñðåäñòâîì  “ïîëèðîâêè”, è ñðåäîé “øëèôîâêè”,
ïðåâîñõîäÿùåé ïî ñâîèì êà÷åñòâàì ñóùåñòâóþùèå.

Èçëàãàåìûå íèæå êèáåðíåòè÷åñêèå ïðèíöèïû ïîñòðîåíèÿ òàêèõ
ñðåä, ïðîåêòèðóåìûõ íà îñíîâå íåìåòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ, ìîãóò
áûòü èñïîëüçîâàíû è íå òîëüêî íà æåëåçíîäîðîæíîì òðàíñïîðòå.

ÃëàâàI. Àíàëèç ëèòåðàòóðû â îáëàñòè õèìè÷åñêîãî
äèçàéíà.

Ââåäåíèå.Õèìèÿ êàê âå÷íîçåëåíîå äåðåâî ïðîñòèðàåòñÿ îò êâàíòîâîé
õèìèè äî ìîëåêóëÿðíûõ îñíîâ æèçíè.Ïðîáëåìà,êîòîðàÿ ñòàâèòñÿ â
äàííîì èññëåäîâàíèè çàõâàòûâàþùå êàê ïðîñòà,òàê è ñëîæíà.Ìîæíî
ëè,èñïîëüçóÿ “ìåòîä áèáëèîãðàôè-÷åñêîé òåõíè÷åñêîé ðàçâåäêè â
îáëàñòè õèìèè”,ó èñòîêîâ êîòîðîé ñòîÿë â òîì ÷èñëå è ðóêîâîäèòåëü
íàñòîÿùåé òåìû(ñì.À.È.Âóëèõ,Ñ.À.Êóòîëèí.×òî íóæíî çíàòü î õèìè÷åñ-
êîé ëèòåðàòóðå?//Òåõíè÷åñêèå áèáëèîòåêè ÑÑÑÐ.1966.-âûï.7.ñ.40-



52.),íàéòè ðàçóìíîå ðåøåíèå ïðîáëåìíîé ñèòóàöèè â
îáëàñòè,íàïðèìåð,ôèçè÷åñêîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ, ñíà÷àëà ïðîåêòèðóÿ
íà ïëîñêîñòè îáùåïðèíÿòûìè ìåòîäàìè õèìè÷åñêîå ñîåäèíåíèé, çàòåì
ïîñòðîèòü åãî ïðîñòðàíñòâåííûé äèçàéí(ïðîñòðàíñòâåííîå
èçîáðàæåíèå) è ðàñ÷èòàòü åãî òåðìîõèìè÷åñêèå ñâîéñòâà,óáåäèâøèñü
òåì ñàìûì â ðåàëüíîñòè ñóùåñòâîâàíèÿ òàêîãî
ñîåäèíåíèÿ,êîíâåðòèðîâàòü òàêîå èçîáðàæåíèå â ìàêðîêîîð-äèíàòíóþ
äèàãðàììó è,èñïîëüçóÿ ìíîæåñòâî òàêèõ äèàãðàìì,ïîëó÷åííûõ ðàíåå
äëÿ èçâåñòíûõ ñîåäèíåíèé,ðàçðàáîòàííûì ðàíåå ìåòîäîì
“UCMO”(óíèâåðñàëüíàÿ êîìïü-þòåðíàÿ ìîäåëü â îïåðàöèÿõ),ðàñ÷èòàòü
ðåöåïòóðó ìàòåðèàëà ñ öåëåâûìè ñâîéñò-âàìè,íàïðèìåð äëÿ ïîêðûòèÿ
òîðìîçíûõ êîëîäîê êîëåñà ïðèìåíèòåëüíî ê òðàíñ-ïîðòíûì ñðåäñòâàì.

Ñðåäñò âà ðåàëèçàöèè.Ìîëåêóëÿðíûé äèçàéí êàê ïðîåêòèðîâàíèå
ìîëåêóë õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ â ôîðìå äèàëîãà,êîíñòðóèðîâàíèå
ïðåïàðàòîâ,íàïðèìåð, îðãàíè-÷åñêèõ âåùåñòâ(â òîì ÷èñëå äàæå è
ëåêàðñòâåííûõ âåùåñòâ) ñ çàäàííûì íàáîðîì ñâîéñòâ ïðåäñòàâëÿåò
ñîáîé,åñëè íå ðåøåííóþ çàäà÷ó,òî äîñòàòî÷íî ðàçðàáîòàííóþ â ðàçíûõ
íàïðàâëåíèÿõ òàêîãî ïðîåêòà:

1.Á.Â.Åðîôååâ,Ñ.À.Êóòîëèí è äð.ÄÀÍ ÐÀÍ.-1992.-ò.325.-¹1-4
2.R.Langridge,T.E.Ferrin at al.Science.1981.-v.211.-p.4483.
3.À.Ì.Êèì,Ñ.À.Êóòîëèí.Òåîðèÿ ÊËÎÏ è êîìïüþòåðíîå

ìîäåëèðîâàíèå ñâîéñòâ îðãàíè÷åñêèõ
ñîåäèíåíèé.Íîâîñèáèðñê:ÍÃÏÓ,1992.-120Ñ.

4.À.Ì.Êèì,Ñ.À.Êóòîëèí.Êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû è
êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðî-âàíèå ñâîéñòâ îðãàíè÷åñêèõ
ñîåäèíåíèé.Íîâîñèáèðñê:ÍÃÏÓ,1992.-115Ñ.

Ïðèåìû êîìïüþòåðíîé ãðàôèêè ìîæíî èñïîëüçîâàòü êàê ïðè
ââîäå,òàê è ïðè âûâîäå õèìè÷åñêîãî äèçàéíà,ôèêñèðóÿ èçìåíåíèÿ
ïðîèñõîäÿùèå â õèìè÷åñêîé ñèñòåìå â ïðîöåññå ðåàëüíîãî âðåìåíè.Äëÿ
ïîñòðîåíèÿ ðèñóíêà ãðàôè÷åñêîé ñèñòåìû ñîåäèíåíèÿ íà ïëîñêîñòè
èñïîëüçóþòñÿ ïðèìèòèâû,õàðàêòåð êîòîðûõ ñ÷èòàåòñÿ îãîâîðåííûì
íîìåíêëàòóðîé èçîáðàæåíèÿ ñîåäèíåíèÿ íà ïëîñêîñòè:

5.W.T.Wipke,S.R.Heller at all.Computer Representation and
Manipulation of Chemical Information.N.Y.-1974.

Ðàçëè÷íûå òèïû ñâÿçåé îò îðäèíàðíîé(óãëåðîä-óãëåðîäíîé ñâÿçè=σ-
ãèáðèäèçàöèè)äî äâîéíîé,êëèíîâèäíîé è ò.ï. ñâÿçåé,õàðàêòåð êîòîðûõ
äîëæåí îãîâàðèâàòüñÿ è äèçàéíîì ñàìîé ïðîãðàììû òàê æå êàê è
îáû÷íàÿ sp-ãèáðèäèçàöèÿ âèäà: C----H!Ó÷èòûâàþòñÿ òàê æå ðàçëè÷íûå



âèäû òðàíñôîðìàöèè îäíîãî âèäà ñîåäèíåíèé â äðóãîå,ïî ñóùåñòâó
îòðàæàþùèå ïðåâðàùåíèÿ ìàòåðèàëà â ðåàëüíîì âðåìåíè è äàæå ñ
òåìïåðàòóðîé ñèíòåçà.

Âîò ïî÷åìó äëÿ ïîëó÷åíèÿ ñòîëü îáøèðíîé èíôîðìàöèè ïî
ðàçëè÷íûì òèïàì ñîåäèíåíèé öåëåñîîáðàçíî ïðèáåãàòü íå ïðîñòî ê
ðåòðîñïåêòèâíîìó ïîèñêó íåîáõîäèìîé èíôîðìàöèè,íî îñóùåñòâëÿòü
ïîèñê ìàòåðèàë â ñîîòâåòñòâèè ñ ñîâðåìåííûìè ìåòîäàìè îöåíêè
òåõíîëîãè÷åñêîé èíôîðìàöèè è ïðåæäå âñåãî ïóòåì ïîèñêà â ðåæèìå”on
line”.

Òåêñò îâàÿ èíôîðìàöèÿ èç Áàçû äàííûõ.Öåíà ñâÿçè ó÷ðåæäåíèÿ ñ
êîìïüþòåðîì îïðåäåëÿåòñ ÿöåíîé êàæäîãî ÷àñà ñâÿçè ñ äîáàâëåíèåì
öåíû ïîëó÷àåìîé è ïîñûëàåìîé èíôîðìàöèè.Öåíà ïîèñêà â êîíêðåòíîé
áàçå äàííûõ îïðåäåëÿåòñÿ òåì,êòî åå ñîçäàë.Ïå÷àòàíèå ñïðàâîê â
ðåæèìå íåïîñðåäñòâåííîãî äîñòóïà ñòîèò îò 15 äî 25 öåí-òîâ êàæäàÿ,à
öåíà çà 1 ÷àñ ñâÿçè êîëåáëåòñÿ îò 25 äî 75äîëëàðîâ.

Èñïîëüçóåìûé â êà÷åñòâå íåïîñðåäñòâåííîãî äîñòóïà Index Chemicus
Online, ïîäãîòàâëèâàåìûé ISI èìååò òî ïðåèìóùåñòâî,÷òî ïîçâîëÿåò
ïîëó÷àòü èíôîðìàöèþ î íàëè÷èè òåîðåòè÷åñêè ïðåäïîëàãàåìûõ
ñîåäèíåíèÿõ,÷òî îòñóòñòâóåò â äðóãèõ áàçàõ äàííûõ.Ýòî ðàñøèðÿåò
âîçìîæíîñòè ïîèñêà.Â ñòàòüþ îáû÷íî âêëþ÷àþò ñèãíàëüíûå
îáîçíà÷åíèÿ,êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ èññëåäîâàòåëåì äëÿ áîëåå
äåòàëüíîãî ïîèñêà íåîáõëäèìîãî èññëåäîâàòåëþ ìàòåðèàëà.Óðîâåíü
äåòàëèçàöèè áèáëèîãðàôè÷åñêîé çàïèñè ñ óñëîâíûìè çíàêàìè
ïîçâîëÿåò îáëåã÷èòü ïîèñê äîïîëíèòåëüíîãî ìàòåðèàëà.Îáùèé âèä
òàêîé òàáëèöû ïðåäñòàâëåí íà íèæåñëåäóþùåì ðèñóíêå:

Ñëåäóþùàÿ ìîùíàÿ áàçà äàííûõ,íåîáõîäèìàÿ äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðåòðîñïåêòèâíîé ðàáîòû ñ
ëèòåðàòóðîé-ýòî CAS Online,ðàçðàáîòàííàÿ ñëóæáîé “Chemical Abstracts Service”.Îíà äàåò
âîçìîæíîñòü êîìáèíèðîâàòü áèáëèîãðàôè÷åñêèé ïîèñê ñ äîñòóïîì ê ïîëíûì ðåôåðàòàì,ïîèñê ïî
õèìè÷åñêîìó ñëîâàðþ,ïîèñê ñ èñïîëüçîâàíèåì ñòðóêòóðíîãî èäåêñíîãî ôàéëà:

6.D.W.Melman.National Online Meeting.Proceedings.N.Y.-1982.p.349-363.
7.C.R,Zeidner,J.O.Amoss at all.National Online Meeting.N.Y.-1982.p.575-586.
8.P.G.Diitmar,N.A.Farmer at all.J.Chem.Inform.and Computer Sci.-1983.v.23.-p.93-102.



Ýòà åäèíñòâåííàÿ áàçà äàííûõ, êîòîðàÿ äàåò òàêèå áîëüøèå âîçìîæíîñòè. Ìîëåêóëÿðíûå
ôîðìóëû, ôðàãìåíòû ôîðìóë îáëåã÷àþò ïîèñê ÷àñòè ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû, ïîçâîëÿÿ ïðè
íåîáõîäèìîñòè äåëàòü è ïàòåíòíûé ïîèñê. Íèæå ïðèâîäèòñÿ ïðèìåð ðàñïå÷àòêè, ìèïîëó÷åííîé ïî

çàâðåøåíèè ïîèñêà â ñèñòåìå ÑAline:

Òåêñò îâàÿ èíôîðìàöèÿ è ïàò åíò íûå ìàññèâû. Çíà÷åíèÿ ïàòåíòîâ â
îáëàñòÿõ õèìè÷åñêîãî ïðîåêòèðîâàíèÿ ìàòåðèàëîâ è ñîåäèíåíèé,à
òàêæå èõ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñèíòåçà èìååò ïåðâîñòåïåííîå çíà÷åíèå
äëÿ ïðîðàáîòêè ïðîáëåìíûõ ñèòóàöèé,âîçíèêàþùèõ ïåðåä
õèìèêîì.Ïàòåíòû-àíàëîãè ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ÷åðåç óêàçàòåëè



ïàòåíòíîãî ñîîòâåòñòâèÿ.Ìàññèâ Äåðâåíòà-íàèáîëåå íàäåæíûé
óêàçàòåëü â õèìèè,ðåàëèçîâàííûé íà áàçîâûõ
êîìïüþòåðàõ.Åâðîïåéñêèå ïàòåíòû äîñòóïíû áëàãîäàðÿ
ñèñòåìå”Telesystemes Questel”,äàþùàÿ íåïîñðåäñòâåííûé äîñòóï ê
íàöèîíàëüíûì ïàòåíòíûì
ìàññèâàì:INPI,PERGAMON,INFOLINE,INKA,DIMDI,LIS è äð.Îñíîâîé
îïèñàíèÿ ïàòåíòà â Chemical Abstracts ÿâëÿåòñÿ êîä RN,ïàòåíòû
ñëóæáû ÑØÀ íàõîäÿòñÿ íà USP,à ïàòåíòû,íàïðèìåð,Ôðàíöèè INPI.

Çàðóáåæ íûå mail- è ftp-ñåðâåðû.Ñåðâåðû ïîçâîëÿþò ïðè
îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ â òîì ÷èñëå ïðè àíîíèìíûõ âõîäàõ â òàêèå
ñèñòåìû ïðèîáðåòàòü ïîëåçíóþ è âðÿäå ñëó÷àåâ íåîáõîäèìóþ
ïðîãðàììíóþ èíôîðìàöèþ:

1.Îòäåëåíèå Àìåðèêàíñêîãî êîìïüþòåðíîãî îáùåñòâà â õèìèè.-
àííîíèìíûé ñåðâåð ftp// kekule.esc.edu(128.146.36.48) ñìîòðè
äèðåêòîðèé:pub/chemstry/comp_news directory.

2.CCL,Computational Chemstry List:help oscpost@ahstpy.
3.CHEM-COMP,Computational

Chemstry:mailbase@mailbace.ac.uk(Êàíàäà).
4.CHEME-L,the Chemical Engineering List:listserv@psuvm.psu.edu.
5.Chem.Mod.Àñïåêòû ìîäåëèðîâàíèÿ â Êîìïüþòåðíîé

õèìèè:mailbase@mailbase.ac. uk.
6.POLYMERP,Ñåðâåð ôèçèêè ïîëèìåðîâ:listserv@rutvm1.bitnet.
Îáû÷íî ó÷åíûå âåñüìà êîíñåðâàòèâíû è ìíîãèå ñ÷èòàþò,÷òî ïðÿìîå

èñïîëüçîâàíèå âûïóñêîâ Chem.Abstr.,çàáûâàÿ,÷òî ïðîãðàììíûå
ïðîäóêòû êàê òàêîâûå,ïîëó÷àåìûå ñ CD-äèñêîâ è ñåðâåðîâ ñëóæàò
ïðåêðàñíûì ïðèìåðîì îïðîâåðæåíèÿ ïðîñòîé èíôîðìàöèè
îïèñàòåëüíîãî õàðàêòåðà.Ñóòü ñòðàòåãèè ñáîðà èíôîðìàöèè
çàêëþ÷àåòñÿ â êîìïðîìèññå:”÷ò î âû õîò èò å èìåò ü?Êàêèõ óñèëèé ýò î
ñò îèò ?” Îòêðûâàþùèåñÿ â äàííîì ñëó÷àå âîçìîæíîñòè íåñîèçìåðèìû
ñ òåì,÷òî ìû èìåëè â ïðîøëîì,è òàêîé êîìïüþòåðíûé ïîèñê,ëè÷íî
âûïîëíÿåìûé ñàñìèì ó÷åíûì,îáëåã÷èò è ïåðåâåäåò íà íîâûé óðîâåíü
åãî ïîâñåäíåâíóþ ðàáîòó â îñîáåííîñòè,åñëè ó÷åíûé îáðàòèòñÿ â
ðåæèìå ïðÿìîãî äîñòóïà ê ñïðàâî÷íèêó ïî áàçàì äàííûõ”Directry of
Online Datebases” èëè áàçå äàííûõ”CUADRA”äàþùèõ ñâåäåíèÿ â ðåæèìå
ïðÿìîãî äîñòóïà.

ÃëàâàII.Ñîçäàíèå áàíêà äàííûõ ðåøåíèÿ
ïðîñòðàíñòâåííûõ çàäà÷ õèìèè è ïðîåêòèðîâàíèå

ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ.

Ââåäåíèå.Äîïóñòèì,÷òî ñîçäàíà èíòåãðèðîâàííàÿ ñðåäà
ïðîåêòèðîâàíèÿ ìàòåðèàëîâ â ïðîñòàíñòâå.Âîçíèêàåò âîïðîñ êàêèì
÷èñëîì íåîðãàíè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ îïðåäåëåííîãî ñîñòàâà ñëåäóåò
îãðàíè÷èòüñÿ äëÿ ðåøåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è-ðàñ÷åòà ðåöåïòóðû
òîðìîçíûõ êîëîäîê êîëåñà ïðèìåíèòåëüíî ê òðàíñïîðòíûì
ñðåäñòâàì?Êàêèì îáðàçîì ñëåäóåò óñòàíîâèòü ñâÿçü ìåæäó
êîýôôèöèåíòîì òðå-íèÿβ(åñëè èìååòñÿ ñâÿçü ìåæäó êîýôôèöèåíòîì
òðåíèÿ β è êîýôôèöèåíòîì ñêîëüçÿùåãî òðåíèÿ µ)è âåëè÷èíîé



ñêàæåì,ýíåðãèè àòîìèçàöèè, ðåöåïòóðû ìàòå-ðèàëà,ðåêîìåíäóåìîãî â
êà÷åñòâå òîðìîçíîé êîëîäêè,ôîðìàìè åãî õèìè÷åñêîé ñâÿçè è
âíóòðåííèì òðåíèåì(âÿçêîñòüþ) ìàòåðèàëà,êîòîðûé áóäåò
ïðåäîòâðàùàòü èçíîñ óçëîâ òðåíèÿ,ðàáîòàþùèõ â óñëîâèÿõ óäàðíûõ è
çíàêîïåðåìåííûõ íàãðóçîê?È áóäåò ëè óêàçàííûé ìàòåðèàë îòëè÷àòüñÿ
ñ òî÷êè çðåíèÿ ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ è ëåãêîñòè è ïëîòíîñòè ïî
ñðàâíåíèþ ñ èçâåñòíûìè ìàòåðèàëàìè òèïà:”ñòàëü ïî ñòàëè”,”÷óãóí ïî
ñòàëè” è ïð.?Êàê ïîêàçûâàåò ìåòîä ñòàòèñòè÷åñêîãî àíàëèçà ìàòðèöà
òàêèõ ðàñ÷åòîâ áóäåò äîñòàòî÷íî ïðîñòà,åñëè ÷èñëî íåèçâåñòíûçõ
ïàðàìåòðîâ ìíîãî ìåíüøå ÷èñëà ïàðàìåòðîâ,âûñòóïàþùèõ â êà÷åñòâå
àðãóìåíòîâ.Áîëåå òîãî,ýòî áóäóò ïðîñòîé âåêòîð,åñëè îãðàíè÷èòüñÿ
òîëüêî ïàðàìåòðîì β è èñêàòü åãî çàâèñèìîñòü êàê ôóíêöèþ ñòåïåíè
õèìè÷åñêîé ñâÿçè ìåæäó àòîìàìè Ìå-Ìå,Ìå-Ý,Ý-Ý â ñîåäèíåíèÿõ òèïà
ÌåÝ,ò.å. ìåòàëë(Ìå)-âòîðîé êîìïîíåíò(Ý).Ïðè ýòîì ìàòåðèàë ñîñòàâà
ÌåÝ ôàê-òè÷åñêè ïðè ðàñ÷åòàõ ðàññìàòðèâàåòñÿ íå òîëüêî êàê
ìàòåðèàë ñ îïðåäåëåííîé ñòåïåíüþ âÿçêîñòè,íî è êàê
ìàòåðèàë,ïîâåðõíîñòü êîòîðîãî åñòü ñìàçêà òðóùèõñÿ äåòàëåé óçëîâ
äâèæåíèÿ.

Ñðåäñò âà ðåàëèçàöèè.Èíòåãðèðîâàííàÿ ñðåäà  Chem3D,êîòîðàÿ
ïîçâîëèò ïðîåêòè- ðîâàòü õèìè÷åñêèé äèçàéí ñîñòàâà ïåðñïåêòèâíîãî
ìàòåðèàëà,äîëæíà îáåñïå÷èâàòü â ðàìêàõ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ
ìîäåëåé ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ âûñøåé çàíÿòîé ìîëå-êóëÿðíîé
îðáèòàëè(ÂÇÌÎ)è íèçøåé âàêàíòíîé ìîëåêóëÿðíîé îðáèòàëè(ÍÂÌÎ)â
ïðîåêòèðóåìûõ ñòðóêòóðàõ ìàòåðèàëîâ.À ýòî ìîæíî ðåàëèçîâàòü â
ðàìêàõ ïîëóýì-ïðè÷èåñêèõ ìåòîäîâ:INDO,MINDO-3, êîòîðûå
ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ ðàñ÷åòà:

à.ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ ðàçíîîáðàçíûõ ìîëåêóë.
á.òåïëîò îáðàçîâàíèÿ ìîëåêóë,à,ñëåäîâàòåëüíî è ðàñ÷åòà ýíåðãèè

àòîìèçàöèè.
â.ïîòåíöèàëîâ èîíèçàöèè.

ã.äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ.
ä.òåïëîò ðåàêöèè.

å.îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè ìîëåêóë,ñîäåðæàùèõ
àòîìû,íàïðèìåð:B,C,N,Si,O,Al,F.

Ïðè ýòîì ïàðàìåòðû ïðèáëèæåíèÿ ÊËÎÏ,ðàçâèòûå À.Ì.Êèìîì è
Ñ.À.Êóòîëè-íûì(1992),óñïåøíî êîíêóðèðóþò ñ óêàçàííûìè ìåòîäàìè è
õîðîøî êîððåëèðóþò   ñàìè ñ ðàñ÷åòíûìè âåëè÷èíàìè: à.-
ä.âû÷èñëåíèé.

Âîò ïî÷åìó áàíê äàííûõ ðåøåíèÿ ïðîñòðàíñòâåííûõ çàäà÷ â ðàìêàõ
ñðåäû Chem3D ôàêòè÷åñêè îïèðàåòñÿ íà ñîâîâêóïíîñòü êâàíòîâî-
õèìè÷åñêèõ ìåòîäîâ INDO,MINDO-3,ÊËÎÏ,ðàçâèòûõ â ìíîãî÷èñëåííûõ
ðàáîòàõ ïðîô.Ñ.À.Êóòîëèíà ñ ñîòðóäíèêàìè.À íèæå ïðèâîäÿòñÿ
ñâåäåíèÿ ïî êîìïüþòåðíûì ìîäåëÿì ÷óãóíîâ è êîíñòðóêöèîííûì
ñâîéñòâàì ñòàëåé,ïðîòîòèïàìè êîòîðûõ â ïëàíå èñïîëüçîâàíèÿ
òîðìîçíûõ ñðåäñòâ áûëè  ðåêîìåíäîâàíû íåì åò àëëè÷åñêèå
ì àò åðèàëû ,ïî ñâîèì ïàðàìåòðàì, îòâå÷àþ-ùèå òîðìîçíûì
ñðåäñòâàì-ñìàçêàì,íî îòëè÷àþùèååñÿ îò íèõ ñâîåé âÿçêîñòüþ,
ïðî÷íîñòüþ â òîì ÷èñëå ïðè èçãèáå è çíà÷èòåëüíûìè êîýôôèöèåíòàìè
íàïðÿæåíèé â óñëîâèÿõ ïëîñêîé äåôîðìàöèè è çíàêîïåðåìåííûõ
íàãðóçîê.Ïîýòîìó,îðèåíòèðóÿñü â îáëàñòè êîíñòðóèðîâàíèÿ ñâîéñòâ



ñòàëåé è ÷óãóíîâ, â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîãî ìåòîäà ìîæíî ïðîèçâåñòè
íåîáõîäèìûå ðàñ÷åòû ïðèìåíèòåëüíî ê ïðîãíîçèðîâàíèþ
íåìåòàëëè÷åñêèõ ñðåä ñ çàäàííûì íàáîðîì äëÿ òàêèõ ìàòåðèàëîâ èõ
ïàðàìåòðîâ òðåíèÿ,ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ,îïðåäåëÿþùèõ íàäåæíóþ
ðàáîòó â êà÷åñòâå òîðìîçíûõ óçëîâ ñ îäíîâðåìåííîé “àòîìàðíîé
ñìàçêîé”òðóùèõñÿ äåòàëåé.×òî ÿâëÿåòñÿ íîâûì ïîäõîäîì ê òåîðèè
ñïëàâîâ âîîáùå.

Íîâûé ïîäõîä ê ò åîðèè ñïëàâîâ íåîðãàíè÷åñêèõ
ìàò åðèàëîâ.Ñîâðåìåííûé íàó÷íî-òåõíè÷åñêèé ïðîãðåññ
õàðàêòåðèçóåòñÿ íåïðåðûâíûì âîçðàñòàíèåì òåõíèêî-ýêîíî-ìè÷åñêèõ
ïîêàçàòåëåé ìàøèí, ïðèáîðîâ è ñîîðóæåíèé. Ýòî îáóñëàâëèâàåò
íåïðåðûâ-íûé ðîñò òðåáîâàíèé ê óðîâíþ è ðàçíîîáðàçèþ ðàáî÷èõ
ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ. Óñëîâèÿ ìàññîâîãî ïðîèçâîäñòâà òðåáóþò
îïðåäåëåííîãî óðîâíÿ òåõíîëîãè÷åñêèõ ñâîéñòâ, îáåñïå÷èâàþùèõ
ýêîíîìè÷íîñòü èçãîòîâëåíèÿ è íàäåæíîñòè â ýêñïëóàòàöèè èçäåëèé.

Âñå âîçðàñòàþùèå òðåáîâàíèÿ ïðîìûøëåííîñòè îðèåíòèðóþòñÿ íà
ðàçðàáîòêè íîâûõ ñïëàâîâ, îáëàäàþùèõ ïîâûøåííûìè è
ýêñïëóàòàöèîííûìè õàðàêòåðèñòèêàìè. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ èõ
êîëè÷åñòâî äîñòèãëà 10000. Ñóùåñòâóþùàÿ ñèñòåìà ðàçðàáîòêè
ñïëàâîâ ìåòîäîì ïðîá è îøèáîê ïåðåñòàëà óäîâëåòâîðÿòü ñîâðåìåííûì
òðåáîâàíèÿì. Îíà ïîãëîùàåò âñå áîëüøå âðåìåíè è ñðåäñòâ è äàåò âñå
áîëåå ñêðîìíûå êîíå÷íûå ðåçóëüòàòû.

Â 90-õ ãîäàõ áûëà ïðåäëîæåíà ñèñòåìà ðàçðàáîòêè ñïëàâîâ ñ
îïòèìàëüíûìè ñâîéñòâàìè ïîëó÷èâøàÿ íàçâàíèå «ñèíòåçà ñïëàâîâ».
Îñíîâíûìè èíñòðóìåíòàìè ñèñòåìû ÿâëÿþòñÿ: ôèçèêî-õèìè÷åñêèé
àíàëèç, ïåðèîäè÷åñêàÿ ñèñòåìà ýëåìåíòîâ, ïîñòðîåíèå ìàòåìàòè÷åñêèõ
ìîäåëåé ñïëàâîâ êàê ôóíêöèè èõ ñâîéñòâ íà îñíîâå ïëàíèðóåìûõ
ýêñïåðèìåíòîâ.

Îäíèì èç ðåøàþùèõ ýòàïîâ ñèíòåçà ÿâëÿåòñÿ ñèñòåìàòè÷åñêîå
ñîïîñòàâëåíèå äèàãðàìì ñîñòîÿíèÿ ñïëàâîâ ñ èõ ñâîéñòâàìè. Äëÿ
âûïîëíåíèÿ ýòîé îïåðàöèè íåîáõîäèìû ïîëíûå ñâåäåíèÿ î ìåòàñèñòåìå
äèàãðàìì ñîñòîÿíèÿ äëÿ êàæäîé îñíîâû ñïëàâà. Ïîäàâëÿþùàÿ ìàññà
òåõíè÷åñêèõ ñïëàâîâ ðàñïîëàãàåòñÿ â ïðåäåëàõ íà÷àëüíûõ ó÷àñòêîâ
äèàãðàììû ñ ðàçëè÷íûìè ëåãèðóþùèìè äîáàâêàìè. Ïîýòîìó
ôàêòè÷åñêè íåîáõîäèìû òîëüêî íà÷àëüíûå ó÷àñòêè ìåòàñèñòåìû
äèàãðàììû ñîñòîÿíèÿ.

Ñóùåñòâóþùèå ìåòîäû ñèñòåìàòèçàöèè ñïëàâîâ, ê ñîæàëåíèþ, íå
ïîçâîëÿþò ïåðåéòè ê êîëè÷åñòâåííîìó àíàëèçó òàêèõ ñèñòåì, ÷òî
ñóùåñòâåííî ñíèæàåò âîçìîæíîñòè è ïîëåçíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ
äàííîãî ìåòîäà.

Ñâîéñòâà ñïëàâîâ, îñîáåííî ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ñèñòåì,
îïðåäåëÿþòñÿ íå òîëüêî ñîñòàâîì êîìïîíåíòîâ, íî è òåõíîëîãè÷åñêèìè
óñëîâèÿìè èõ ïîëó÷åíèÿ. Ó÷åò òåõíîëîãè÷åñêèõ óñëîâèé ïðè ñèíòåçå
ñïëàâîâ âûçûâàåò îãðîìíûå òðóäíîñòè ó èññëåäîâàòåëåé. Äàëåêî íå âñåãäà
óäàåòñÿ ïåðåéòè ê êîëè÷åñòâåííîìó îïèñàíèþ èõ âëèÿíèÿ íà ñâîéñòâà
ñïëàâîâ. Áåç ðåøåíèÿ ýòîãî âîïðîñà òðóäíî îæèäàòü ñóùåñòâåííîãî
ïðîäâèæåíèÿ âïåðåä â âîïðîñå ñèíòåçà ñïëàâîâ ñ çàðàíåå çàäàííûìè
ñâîéñòâàìè.

Ìåòàñèñòåìû íà÷àëüíûõ ó÷àñòêîâ ñïëàâîâ ôàêòè÷åñêè
ñâèäåòåëüñòâóþò ëèøü î äîñòèæåíèè íå ðàâíîâåñíûõ, à



êâàçèðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèé è â ýòîì ñìûñëå òîæäåñòâåííî íå
îïèñûâàþòñÿ èçâåñòíûì ïðàâèëîì ôàç. Ïîäîáíîãî ðîäà ñîñòîÿíèÿ,
íàïðèìåð, â ñëîæíûõ ñèëèêàòíûõ ñèñòåìàõ ïîòðåáîâàëè ïîñòðîåíèÿ
îñîáîé òåîðèè ñóáëèêâèäóñíûõ ñîñòîÿíèé äëÿ êîòîðûõ ïðàâèëî ôàç
Ãèááñà åñòü ÷àñòíûé ñëó÷àé. Èñïîëüçîâàíèå íà÷àëüíûõ ó÷àñòêîâ
ìåòàñèñòåì äëÿ ñèíòåçà ñïëàâîâ îðèãèíàëüíûì îáðàçîì
ðàññìàòðèâàëîñü Á.Â. Ãóëÿåâûì äëÿ ïîñòðîåíèÿ â òîì ÷èñëå è ñïëàâîâ ñ
íàïåðåä çàäàííûìè òåõíîëîãè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè:
òðåùèíîóñòîé÷èâîñòüþ (τ), ïîðèñòîñòüþ (δ), æèäêîòåêó÷åñòüþ (λ),
òåõíîëîãè÷íîñòüþ (γ). Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ñòàâèò ñâîåé öåëüþ ïîêàçàòü,
÷òî ýëåêòðîííîå ñòðîåíèå êâàçèàòîìîâ ëåãèðóþùèõ, ïðèìåñíûõ
ýëåìåíòîâ â ñòàëÿõ è êà÷åñòâåííî è êîëè÷åñòâåííî îïðåäåëÿåò ïî
ñóùåñòâó ðàñòâîðèìîñòü ýòèõ ýëåìåíòîâ â òâåðäîé, æèäêîé ôàçå
æåëåçà, à òàêæå ïîçâîëÿåò äàòü êëàññèôèêàöèþ ýëåìåíòîâ â ñïëàâàõ
æåëåçà ïî èõ ýëåêòðîííîìó ñòðîåíèþ: ôåððèòèçàòîðû (êëàññ À),
àóñòåíèçàòîðû (êëàññ Á), ïåðëèòèçàòîðû (êëàññ Â) è ò.ï., è äàåò ñòðîãîå
ôèçèêî-õèìè÷åñêîå îáîñíîâàíèå òåõíîëîãè÷åñêèì ïàðàìåòðàì ñòàëåé
(τ, δ, λ, γ). Ñ ýòîé öåëüþ èñïîëüçîâàí ìåòîä êîìïüþòåðíîãî
ìîäåëèðîâàíèÿ ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ êàê ôóíêöèè ýëåêòðîííîãî
ñòðîåíèÿ èõ êâàçèàòîìîâ (ìîäåëü ÊâàÌÂ), êîòîðûé óñïåøíî
ïðèìåíÿëñÿ äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìîäåëåé êàðáèäíûõ ôàç, ïëåíî÷íûõ
ìàòåðèàëîâ è ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ öâåòíîãî ñòåêëà è ñëóæèò
îñíîâîé âîîáùå êèáåðíåòè÷åñêèõ ìîäåëåé â ìàòåðèàëîâåäåíèè (ñì.
Êóòîëèí Ñ.À., Êîòþêîâ Â.È., Ïèñè÷åíêî Ã'.Ì. «Êèáåðíåòè÷åñêèå ìîäåëè
â ìàòåðèàëîâåäåíèè», Íîâîñèáèðñê: Chem. Lab.NCD,1996. Ñ. 232).
Óíèâåðñàëüíîñòü âîçìîæíîñòåé ìåòîäà ôàêòè÷åñêè áàçèðóåòñÿ êàê íà
îñíîâàíèÿõ ïåðèîäè÷åñêîãî çàêîíà â ñîâðåìåííîé ôîðìóëèðîâêå:
«ñâîéñòâà ýëåìåíòîâ è îáðàçóåìûõ èìè ïðîñòûõ è ñëîæíûõ ñîåäèíåíèé
íàõîäÿòñÿ â ïåðèîäè÷åñêîé çàâèñèìîñòè îò ïîðÿäêîâîãî íîìåðà
ýëåìåíòà (çàðÿäà ÿäðà), èëè ÷òî òîæå ñàìîå ïåðèîäè÷åñêîãî çàïîëíåíèÿ
ýëåêòðîíàìè óðîâíåé è ïîäóðîâíåé èõ àòîìîâ», òàê è íà ïðèíöèïàõ
«óñòîé÷èâîñòè ñèììåòðèè», ñôîðìóëèðîâàííûõ ñëåäóþùèì îáðàçîì
[ñì. Ñá. «Ýëåêòðîííîå ñòðîåíèå è ñâîéñòâà òóãîïëàâêèõ ñîåäèíåíèé í
ìåòàëëîâ», Êèåâ: ÈÏÌ ÀÍ ÓCCP, 1991, ñ. 21):

1. âî-ïåðâûõ: «...ÿâëåíèÿ è ïðîöåññû ïðîòåêàþò â ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ
ïðîöåññàõ óñòîé÷èâî, åñëè ìåõàíèçì ëèìèòèðóþùåãî ïðîöåññà åñòü
ôëþêòóàöèÿ»;

2. âî-âòîðûõ: «ñèììåòðèÿ ôèçèêî-õèìè÷åñêîé ñèñòåìû
ïîääåðæèâàåòñÿ ìåõàíèçìîì ôëþêòóàöèè åå ÷àñòåé ïî çàêîíó
ðàñïðåäåëåíèÿ Ïóàññîíà-Ñìîëóõîâñêîãî, â ïðîòèâíîì ñëó÷àå
ñèììåòðèÿ íàðóøàåòñÿ çà ñ÷åò íåîáðàòèìîãî ïðîòåêàíèÿ ïðîöåññîâ
äèôôóçèè, âçàèìíîé ìèãðàöèè, òóíåëèðîâàíèÿ, êàíàëèðîâàíèÿ è ò.ï.
ïðîöåññîâ äèíàìèêè».

Îäíèì èç îòâåòñòâåííåéøèõ ýëåìåíòîâ ïîñòðîåíèÿ ñîâðåìåííîé
òåîðèè ôèçè÷åñêîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ ÿâëÿåòñÿ âûáîð
îñíîâîïîëàãàþùèõ ïðèíöèïîâ, óâÿçûâàþùèõ ôèçè÷åñêèå, ôèçèêî-
õèìè÷åñêèå è ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ñî ñòðîåíèåì è ñòðóêòóðîé
òâåðäîãî òåëà.

Ñîçäàâøàÿñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðîáëåìíàÿ ñèòóàöèÿ ñ îäíîé
ñòîðîíû óòâåðæäàåò, ÷òî ìàêðîñêîïè÷åñêèå ñâîéñòâà ìàòåðèàëîâ íå



çàâèñÿò îò àòîìíîé ñòðóêòóðû è ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ âåùåñòâà, à, ñ
äðóãîé, â ñîîòâåòñòâèè ñ ïîëîæåíèÿìè, ëåæàùèìè â îñíîâå
ïåðèîäè÷åñêîãî çàêîíà Ä.È. Ìåíäåëååâà óòâåðæäàåòñÿ êàê ðàç îáðàòíîå.

Ðàçóìååòñÿ ñëåäóåò ïîíèìàòü, ÷òî ñîçäàâøàÿñÿ ïàðàäîêñàëüíàÿ
ñèòóàöèÿ íå åñòü ïðîñòàÿ “òî÷êà çðåíèÿ” òåõ èëè èíûõ àâòîðîâ, à
îòðàæàåò ïî ðàçíîìó îñìûñëèâàåìûé âîçìîæíî îäèí è òîò æå
ýêñïåðèìåíòàëüíûé ìàòåðèàë, â ðåçóëüòàòå ÷åãî âûðàáàòûâàåìûå â
ýòèõ ñëó÷àÿõ ôîðìû àáñòðàêöèè ïðèâîäÿò ê ïîñòàíîâêå è ðàçëè÷íûõ
àñïåêòîâ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïðîâåðêè.

Ïîä êâàçèàòîìíîé ìîäåëüþ âåùåñòâà ïîíèìàåòñÿ òàêîå
êîíäåíñèðîâàííîå ñîñòîÿíèå (æèäêîå èëè òâåðäîå), êîòîðîå ñîñòàâëåíî
èç êâàçèàòîìîâ, ò.å. ïî ñóùåñòâó êâàçè÷àñòèö, ïðåäñòàâëÿþùèõ òàêóþ
ñóïåðïîçèöèþ ÷àñòèö, ÷òî ðàñïðåäåëåíèå êâàçè÷àñòèö ïî èìïóëüñàì
ñîâïàäàåò ñ ðàñïðåäåëåíèåì â èäåàëüíîì ãàçå. Òàêèì îáðàçîì,
êâàçèàòîì ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé àòîì, îêðóæåííûé îáëàêîì äðóãèõ
àòîìîâ. Â ýòîì ñìûñëå êîíôèãóðàöèîííàÿ ìîäåëü âåùåñòâà (ÊÌÂ),
ðàçâèòàÿ Ã.Â. Ñàìñîíîâûì ïðèìåíèòåëüíî ê ïîíèìàíèþ êâàçèàòîìà,
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé óñòîé÷èâóþ êîíôèãóðàöèþ ýëåêòðîíîâ, âîçíèêøóþ
â ñóïåðïîçèöèè s, p, d, f –– ýëåêòðîíîâ. Òàêàÿ ìîäåëü óæå ïî ñóùåñòâó
ñîäåðæèò ïðèáëèæåíèå ñëàáîé è ñèëüíîé êóëîíîâñêîé âíóòðèàòîìíîé
êîððåëÿöèè, ïîíèìàåò òâåðäîå òåëî êàê ñóïåðïîçèöèþ àòîìíîé è
çîííîé ìîäåëè âåùåñòâà. Ýòà ìîäåëü â êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîì
ïîíèìàíèè ââîäèò ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà äëÿ òàêîé
êîíôèãóðàöèîííîé ñèñòåìû ãàìèëüòîíèàí Õàááàðäà,
óäîâëåòâîðÿþùèé èíòåðïîëÿöèîííîé òåîðèè, â êîòîðîé ïðîÿâëÿþòñÿ â
êà÷åñòâå êîíå÷íûõ ðåçóëüòàòîâ îäíîýëåêòðîííî-çîííàÿ è àòîìíàÿ
ìîäåëü âåùåñòâà.

Â îòëè÷èå îò êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî ïîäõîäà ìåòîä ïðèáëèæåíèÿ
ñëó÷àéíûõ ôàç äëÿ êâàçè÷àñòèö êëàññèôèöèðóåò ñîñòîÿíèå
ýëåêòðîííîãî ãàçà ïî ïëîòíîñòè, ðàññìàòðèâàÿ ñèñòåìó îñíîâíûõ,
êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ è ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé (ÊËÎ) êàê
ñîâîêóïíîñòü ñîñòîÿíèé, ãäå ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ n îïðåäåëÿåòñÿ êàê
ôóíêöèÿ áåçðàçìåðíîãî ïàðàìåòðà rs, èçìåðåííîãî â áîðîâñêèõ
ðàäèóñàõ d0

1

n
(ñì3/ýëåêòðîí) = 

4

3
π(rs⋅d0)3 (1)

Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ìîäåëü (ÊËÎ) Ì.È. Êîðñóíñêîãî ñ ó÷åòîì ïîëÿðîííûõ
ï-ñîñòîÿíèé, ò. å. ñîñòîÿíèé, â êîòîðûõ ïðèíèìàþò ó÷àñòèå ñîñòîÿíèÿ
òèïà âàëåíòíûé ýëåêòðîí-ôîíîí, ò.å. ýëåêòðîí — êîëåáàòåëüíûå
ñîñòîÿíèÿ êîíäåíñèðîâàííîé ñèñòåìû, ïîçâîëèëè âû÷èñëèòü ýíåðãèþ
îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ êâàçèàòîìîâ è ìîäåëè ÊËÎÏ:
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ãäå z — îáùåå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ, ðàâíîå çàðÿäó àòîìà; Nê — ÷èñëî
ëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ; (z – Nê) — ÷èñëî ëîêàëèçîâàííûõ
ýëåêòðîíîâ.



Òîãäà, ïî êðàéíåé ìåðå, îñíîâíûå çíà÷åíèÿ E0 ñîîòâåòñòâóþò ñàìîé
èíòåðåñíîé, ïðîìåæóòî÷íîé îáëàñòè ðåàëüíûõ ìåòàëëîâ (rs = 1,8 + 5,6).
È, ñîîòâåòñòâåííî, ìåòàëëîïîäîáíûì ôàçàì è ëåãèðîâàííûì ñòàëÿì.
Ïðè ýòîì êîýôôèöèåíòû a, b ïðèíèìàþò çíà÷åíèÿ â ÊËÎ
ñîîòâåòñòâåííî 1,79 è 2,66, à ìîäåëè ÊËÎÏ ïðèíèìàþòñÿ ðàâíûìè
òðåì.

Óêàæåì, ÷òî ðàçâèòèå ìîäåëè ÊËÎÏ êàê ñòàòèñòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ
êâàçèàòîìíîé ìîäåëè âåùåñòâà èìååò ñâîå ïðîäîëæåíèå â ðàìêàõ
ñòàíäàðòíûõ ñîñòîÿíèé (ÊËÎÏÑ) è óïðóãèõ ñìåùåíèé â òâåðäîì òåëå
(ÊËÎÏÓÑ), ðàçâèòûõ â ïîñëåäíåå âðåìÿ.

Ðîëü ãëàâíîãî ãåðîÿ â òåîðåòèêî-ïîëåâîì ïîäõîäå ê îïèñàíèþ
êâàçè÷àñòèö äëÿ ïîñòðîåíèÿ êîëè÷åñòâåííîé òåîðèè ýëåêòðîííûõ
îáîëî÷åê ñëîæíûõ ìîëåêóë, êîãäà ñóùåñòâóåò âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó
ýëåêòðîíàìè â çàäà÷å ìíîãèõ òåë, èãðàåò ôóíêöèÿ Ãðèíà G, ïðî êîòîðóþ
ãîâîðÿò, ÷òî îíà åñòü ôóíêöèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ èëè àìïëèòóäà
âåðîÿòíîñòè, îïèñûâàþùàÿ ïîâåäåíèå êâàçè÷àñòèö âî âðåìåíè è
ïðîñòðàíñòâå. Ïðè ýòîì îäíî÷àñòè÷íàÿ ôóíêöèÿ Ãðèíà
íåïîñðåäñòâåííî âûäàåò âðåìåíà æèçíè è ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö, à
äâóõ÷àñòè÷íàÿ ôóíêöèÿ G2, ïðåäñòàâëÿÿ ñîáîé àìïëèòóäó âåðîÿòíîñòè,
ïîçâîëÿåò íàéòè îäíó ÷àñòèöó â ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííîé òî÷êå r3,
t3, äðóãóþ — â òî÷êå r4, t4, åñëè èõ âûïóñòèëè â òî÷êè r1, t1 è r2, t2, à òàêæå
ïîçâîëÿåò íàéòè çíà÷åíèÿ ýíåðãèè è âðåìåíà æèçíè êîëëåêòèâíûõ
âîçáóæäåíèé, ìàãíèòíóþ ïðîíèöàåìîñòü, ýëåêòðè÷åñêîå
ñîïðîòèâëåíèå è öåëûé ñîíì äðóãèõ íåðàâíîâåñíûõ õàðàêòåðèñòèê.
Ñóùåñòâóåò äâà ýêâèâàëåíòíûõ ñïîñîáà âû÷èñëåíèÿ ôóíêöèé Ãðèíà.
Îäèí çàêëþ÷àåòñÿ â ðåøåíèè áåñêîíå÷íîé èåðàðõèè íåëèíåéíûõ
äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé, à äðóãîé — ðàñïîëîæåíèè ôóíêöèé
Ãðèíà â áåñêîíå÷íûé ðÿä òåîðèè âîçìóùåíèé èëè â ïðèáëèæåíèè
ñóììû ýòîãî ðÿäà. Îäíàêî, îáà ýòè ìåòîäà òðåáóþò àïðèîðíîãî çíàíèÿ
èëè íàëàãàåìûõ íà ñèñòåìó äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé ãðàíè÷íûõ
óñëîâèé äëÿ èõ ðåøåíèÿ èëè çíàíèÿ ñèñòåìàòè÷åñêîãî ìåòîäà
÷àñòè÷íîãî èëè âûáîðî÷íîãî ñóììèðîâàíèÿ, îïèðàþùåãîñÿ íà òåõíèêó
äèàãðàìì Ôåéíìàíà, ñîñòàâëÿåìûõ äëÿ ýíåðãèè ω è êâàçèèìïóëüñà κ
êâàçè÷àñòèö ôóíêöèè Ãðèíà G(ω, κ). Èìåþòñÿ ïðåêðàñíûå ðóêîâîäñòâà,
êîòîðûå ðàñêðûâàþò êàê íàãëÿäíîå, òàê è ñòðîãîå ñîäåðæàíèå è
òåîðåòè÷åñêèå âîçìîæíîñòè òåõíèêè ôóíêöèè Ãðèíà è äèàãðàìì
Ôåéíìàíà äëÿ îïèñàíèÿ ñâîéñòâ â êâàçè÷àñòèö. Îäíàêî, ïîñêîëüêó ýòîò
ïîäõîä áàçèðóåòñÿ áîëüøåé ÷àñòüþ íà èíòóèòèâíîì ïðåäñòàâëåíèè î
ñîñòîÿíèè êâàçèàòîìíîé ñðåäû è íå òðåáóåò ïîñòðîåíèÿ êîìïüþòåðíîé
ìîäåëè, àïðèîðè ïîëàãàÿ, ÷òî âåëè÷èíà ∆ ìåæäó Yýêñïåðèìåíò – Yðàñ÷åò ðàâíà
òîæäåñòâåííî íóëþ, ÷òî, âîîáùå ãîâîðÿ, ïðîòèâîðå÷èò ýêñïåðèìåíòó,
òî ðàññìîòðåíèþ ýòîãî îáùåòåîðåòè÷åñêîãî ìîùíîãî ìåòîäà çäåñü íå
áóäåò óäåëÿòüñÿ âíèìàíèÿ. Îäíàêî, ìîæíî óêàçàòü, ÷òî ðàñ÷åò ýòèì
ìåòîäîì ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà â
ïðèáëèæåíèè Õàðòðè è Õàðòðè-Ôîêà êàê ôóíêöèè rs ïðèâîäèò ê òåì æå
ïåðâûì òðåì ñîñòàâëÿþùèì, ÷òî è â óðàâíåíèè (1), åñëè ïîëàãàòü Nê = 1.

Àìïëèòóäà âåðîÿòíîñòè, èëè äâóõ÷àñòè÷íàÿ ôóíêöèÿ Ãðèíà G(κ, ω),
êîòîðàÿ îïèñûâàåòñÿ:
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ãäå G(κ, ω) ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê ôóíêöèÿ, îáðàòíàÿ ðàçíîñòè ýíåðãèé ω è –ωïîë = εê – i τk
−1

 ñ

äåéñòâèòåëüíîé è ìàëîé ìíèìîé ÷àñòüþ — i τk
−1

, êîòîðàÿ õàðàêòåðèçóåò âðåìÿ æèçíè

êâàçè÷àñòèöû ñ èìïóëüñîì k, ïðè ýòîì Σ(κ, ω) — îïèñûâàåò “îáîáùåííîå ïîëå” èëè “ýôôåêòèâíûé
ïîòåíöèàë”, êîòîðûé äåéñòâóåò íà ÷àñòèöó ñ èìïóëüñîì k âñëåäñòâèå âçàèìîäåéñòâèÿ åå ñî âñåìè
îñòàëüíûìè ÷àñòèöàìè ñèñòåìû.

Íå îñòàíàâëèâàÿñü íà ìåòîäèêå âû÷èñëåíèÿ G(κ, ω) ïî óðàâíåíèþ (3) è ìåòîäîëîãèè âû÷èñëåíèÿ
ñóììû Σ(κ, ω) òàêèõ âû÷èñëåíèé â êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé ñèñòåìå âçàèìîäåéñòâèÿ êâàçè÷àñòèö â
îáëàñòè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè óêàæåì, ÷òî äëÿ ýëåêòðîíîâ â ìåòàëëîïîäîáíûõ ôàçàõ è ñïëàâàõ

ðàçðûâ íåïðåðûâíîñòè âáëèçè k kF=  ñóùåñòâóåò ñ òî÷íîñòüþ äî 10–4 ýÂ(!), à ñêà÷îê ôóíêöèè

ðàñïðåäåëåíèÿ ïî èìïóëüñàì ñóùåñòâóåò è â ñèñòåìå ñ âçàèìîäåéñòâèåì, îäíàêî ïðè ýòîì
âåëè÷èíà ñêà÷êà ìåíüøå 1, à ýòîò âàæíûé òåîðåòè÷åñêèé âûâîä ïîçâîëÿåò, èñïîëüçóÿ
ïðåäñòàâëåíèÿ îäíîýëåêòðîííîãî ïðèáëèæåíèÿ, ñòðîèòü êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè Å
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ äëÿ êâàçèàòîìîâ êîíäåíñèðîâàííîé ñèñòåìû â ôîðìå çàâèñèìîñòåé E(k) êàê
äëÿ ìåòàëëîâ, èõ ñïëàâîâ, òàê è êàðáèäîâ (ðèñ. 1 à-â), èñïîëüçóÿ â êà÷åñòâå ïðèáëèæåíèÿ îáû÷íûé
ïîòåíöèàë Òîìàñà-Ôåðìè, íî çàìåíÿÿ åãî â ïðàêòè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ òàêèìè çíà÷åíèÿìè
ýôôåêòèâíûõ ïîòåíöèàëîâ, êîòîðûå áû äëÿ ãëóáîêîëåæàùèõ óðîâíåé êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ
ýëåêòðîííûõ ïîëîñ áûëè ðàâíû èëè áëèçêè èõ ïîòåíöèàëàì èîíèçàöèè, à äëÿ óðîâíåé è
ïîäóðîâíåé ýëåêòðîííûõ ïîëîñ îïèñûâàëèñü áû ïñåâäîêóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì òèïà
ïîòåíöèàëà Ñëåéòåðà:

Ðèñ. 1 à–â. Êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè (Å) âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â à.å.ì.
(1 àåì = 27,2 ýÂ) â çàâèñèìîñòè îò êâàçèèìïóëüñà Ê äëÿ ìåòàëëà (Ìî, Fe)  Ñïëîøíûå ëèíèè

ìåòàëëîâ -Fe; ïóíêòèðíûå — õðîìà, óãëåðîäà äëÿ FeCr,Fe3C;
ìàãíèòíûå ÷èñëà ïîäóðîâíåé 0, 1, 2 ïðîñòàâëåíû ñ ïðàâîé ñòîðîíû.



 Òàáëèöà 2

Ýíåðãèÿ Ôåðìè (Ef), ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â ïîëîñå,
øèðèíà ïîëîñû è ïëîòíîñòü n(F)

ñîñòîÿíèé â ñïëàâàõ æåëåçà (Fe) ñ sp–ýëåìåíòàìè (Ý)

Ñîñòà
â

×èñëî ýëåêòðîíîâ Øèðè
íà

spd–
ïîëî-

n(E), ýÂ–1 Ef

Fe d s p(d) ñû, ýÂ Fe Ý Σ
FeAl 2 7 2 0 19,3 0,53 0,13 0,57 –

2,18
Fe3C 2 6,3

5
2 1,6

5
16,3 0,65 0,22 0,73 0,41

Fe3Si 2 6,2
0

2 1,8
0

17,1 0,67 0,22 0,70 –
0,28

FeSi 2 6,4
0

2 1,6
0

16,32 0,58 0,22 0,74 –
1,36

FeSi2 2 6,0
6

2 1,9
4

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 3,5

7
2 5,4

3
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 3,1

2
2 5,8

8
20,4 0,47 0,39 0,64 –3,4

FeSb 2 3,8
0

2 5,2
0

16,3 0,61 0,44 0,80 –
2,12

Fe2O3 2 4,1
3

2 5,8
7

19,0 0,55 0,41 0,74 –
3,26

FeS 2 3,3
5

2 6,6
5

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 4,1
9

2 5,8
1

16,32 0,67 0,48 0,86 –
1,77

Výôô(r) ≅ −e

r
e r

2
λ ,

ãäå λ, ñì–1, — ýêðàíèçèðîâàííûé ïîòåíöèàë.
Îäíàêî, äëÿ èçîýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ïàð ýëåêòðîíîâ,

âûðîæäåííûõ ïî ñïèíó, ò.å. âàðüîíîâ, äëÿ ðàñ÷åòà âîëíîâîé ôóíêöèè
ìíîãîýëåêòðîííûõ àòîìîâ ïîñòîÿííûå ýêðàíèðîâàíèÿ λ, âîçìîæíûå
äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ îáîëî÷åê è ïîäîáîëî÷åê àòîìîâ ýëåìåíòîâ, ìîãóò
áûòü âû÷èñëåíû èç òåîðèè ôëþêòóàöèé è òàêèì îáðàçîì, íå òîëüêî



ñîñòîÿíèÿ áëèçêèå ê ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â êâàçèàòîìíîé
êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäå, íî è ñàìè ýíåðãåòè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ â
óïðîùåííîé ìîäåëè (ðèñ. 1 à-á) ìîãóò áûòü óòî÷íåíû â ðàìêàõ êâàíòîâî-
ôëþêòóàöèîííîé ìîäåëè ñòðîåíèÿ òóãîïëàâêèõ ñîåäèíåíèé â òîì ÷èñëå
è òàêèå ñîñòîÿíèÿ, êîòîðûå îòíîñÿòñÿ ê ñòðóêòóðå è ýíåðãåòèêå öåíòðîâ
äåôåêòîîáðàçîâàíèÿ. Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà è ðàñïðåäåëåíèå
ýëåêòðîííûõ ïîëîñ â êàðáèäàõ d-ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ óäà÷íî
èíòåðïðåòèðóþòñÿ â ðàìêàõ ìîäåëè ÊâàÌÂ.

Ðèñ. 1 è òàáë. 1–2 ïîçâîëÿþò ñäåëàòü íåêîòîðûå îáùèå çàìå÷àíèÿ
îòíîñèòåëüíî ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ êàðáèäîâ (d–ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ
æåëåçà ñ sp–ýëåìåíòàìè â çàâèñèìîñòè îò èõ ïîëîæåíèÿ â
ïåðèîäè÷åñêîé ñèñòåìå ýëåìåíòîâ. Ïðåæäå âñåãî ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî
â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ äåéñòâèòåëüíîå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ íà ïîäóðîâíÿõ
àòîìîâ êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäû îêàçûâàåòñÿ äðîáíûì, à ïîëîæåíèå
çàíÿòûõ è ñâîáîäíûõ óðîâíåé îòëè÷àåòñÿ íå òîëüêî îò ïîëîæåíèÿ
óðîâíåé è ÷èñëà ýëåêòðîíîâ íà íèõ äëÿ àòîìîâ â ñâîáîäíîì ñîñòîÿíèè,
íî è äëÿ îäíîðîäíûõ àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â êîíäåíñèðîâàííîì
ñîñòîÿíèè. Âñå âàëåíòíûå ýëåêòðîíû ìåòàëëîâ íàõîäÿòñÿ â s– è d–
ïîëîñàõ, à p–ýëåêòðîíû àòîìîâ óãëåðîäà ïåðåõîäÿò â d–ïîëîñó. Îäíàêî,
íåñìîòðÿ íà ôîðìàëüíîå íàçâàíèå d–ïîëîñû, áîëüøàÿ ÷àñòü ýëåêòðîíîâ
â íåé íàõîäÿòñÿ â ð–ñîñòîÿíèÿõ, òàê êàê ñ óâåëè÷åíèåì çíà÷åíèé
êâàçèèìïóëüñà (d0– è d1– âåòâè ñòðåìÿòñÿ çàíÿòü íèçêîýíåðãåòè÷åñêóþ
÷àñòü d–ïîëîñû àòîìîâ óãëåðîäà.

Äëÿ áîëüøèíñòâà êàðáèäîâ õàðàêòåðíî çàïîëíåíèå ýëåêòðîíàìè d–
ïîëîñû àòîìîâ ìåòàëëà çà ñ÷åò ïåðåõîäà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò
àòîìîâ óãëåðîäà. Òàêèì îáðàçîì ïîñëåäíèå ÿâëÿþòñÿ äîíîðàìè, à d–
ïîëîñà àòîìîâ ìåòàëëà îáëàäàåò àêöåïòîðíûìè ñâîéñòâàìè.
Èñêëþ÷åíèåì ÿâëÿþòñÿ àòîìû òèòàíà è âàíàäèÿ, êîòîðûå â îòëè÷èå îò
âñåõ äðóãèõ d–ìåòàëëîâ èíæåêòèðóþò áîëüøóþ ÷àñòü s– è d–âàëåíòíûõ
ýëåêòðîíîâ â d–ïîëîñó àòîìîâ óãëåðîäà. Ïðîñìàòðèâàåòñÿ òàêæå
îïðåäåëåííàÿ çàêîíîìåðíîñòü â èçìåíåíèè àêöåïòîðíûõ ñâîéñòâ è â
çàâèñèìîñòè îò àòîìíîãî íîìåðà è êàæäîì ðÿäó ïåðèîäè÷åñêîé
ñèñòåìû. Òàê, íàïðèìåð, åñëè àòîìû òèòàíà è âàíàäèÿ ÿâëÿþòñÿ
äîíîðàìè ýëåêòðîíîâ, òî ñëåäóþùèå çà íèìè öèðêîíèé è íèîáèé óæå
çàõâàòûâàþò èç d–ïîëîñû àòîìîâ óãëåðîäà 0,54 è 1,72 ýëåêòðîíà
ñîîòâåòñòâåííî. Åùå áîëüøèìè àêöåïòîðíûìè ñâîéñòâàìè îáëàäàþò
ãàôíèé è òàíòàë. Òàêàÿ æå çàêîíîìåðíîñòü íàáëþäàåòñÿ è äëÿ ìåòàëëîâ
äðóãèõ ãðóïï, ïåðåõîä âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò àòîìîâ ìåòàëëà ê
àòîìàì óãëåðîäà ñëåäóåò ðàññìàòðèâàòü êàê óâåëè÷åíèå ýëåêòðîííîé
ïëîòíîñòè â îêðåñòíîñòÿõ ëèáî àòîìîâ ìåòàëëà, ëèáî àòîìîâ óãëåðîäà
êàðáèäà. Îáùàÿ øèðèíà spd–ïîëîñó êàðáèäîâ óìåíüøàåòñÿ ñ
óâåëè÷åíèåì àòîìíîãî íîìåðà â êàæäîì ðÿäó, ñîîòâåòñòâåííî
óâåëè÷èâàåòñÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé — n(Å)/ýÂ — â îêðåñòíîñòÿõ àòîìîâ
ìåòàëëà è óìåíüøàåòñÿ âáëèçè àòîìîâ óãëåðîäà. Ïîä ïëîòíîñòüþ
ñîñòîÿíèé (Å)/ýÂ ïîíèìàåòñÿ ÷èñëî ýëåêòðîíîâ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà îäèí
ýëåêòðîí-âîëüò øèðèíû âàëåíòíîé ïîëîñû, à øèðèíà ïîñëåäíåé
îòñ÷èòàíà îò äíà ïîëîñû äî óðîâíÿ Ôåðìè ìîæåò ñëóæèòü ìåðîé
ýíåðãèè Ôåðìè êàðáèäîâ.

Ñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî ýíåðãèÿ ñâÿçè Ìå–Ìå è Ñ–Ñ, è Ìå–Ñ â êàðáèäàõ
òàêæå îïðåäåëÿåòñÿ ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé, ðàññ÷èòàííûõ îòäåëüíî äëÿ



àòîìîâ ìåòàëëà è àòîìîâ óãëåðîäà. Êàê ïðàâèëî, ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé
äëÿ àòîìîâ ìåòàëëà â ðÿäó ïîâûøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì àòîìíîãî íîìåðà.
Ñîîòâåòñòâåííî è ýíåðãèÿ ñâÿçè ìåæäó ìåòàëëè÷åñêèìè àòîìàìè â
êàðáèäàõ äîëæíà ðàñòè. Äëÿ sp–ýëåìåíòîâ óãëåðîäà, êðåìíèÿ è îëîâà
óñòàíîâëåíà îáðàòíàÿ çàâèñèìîñòü, ò.å. óâåëè÷åíèå ïëîòíîñòè
ñîñòîÿíèé ñîïðîâîæäàåòñÿ óìåíüøåíèåì ýíåðãèè ìåæàòîìíîé ñâÿçè.
Îáúÿñíÿåòñÿ ýòî òåì, ÷òî ó d–ìåòàëëîâ íàèáîëüøàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé
ïðèõîäèòñÿ íà âåðõíèé êðàé ïîëîñû, à ó sp–ýëåìåíòîâ, à òîì ÷èñëå è äëÿ
óãëåðîäà, íàèáîëüøàÿ ïëîòíîñòü s è d(p) ñîñòîÿíèé íàõîäèòñÿ ìà äíå
ýíåðãåòè÷åñêîé çîíû. Ïîýòîìó ó êàðáèäîâ IV è V ãðóïï ïî ìåðå
óâåëè÷åíèÿ àòîìíîãî íîìåðà ñëåäóåò îæèäàòü óâåëè÷åíèå ýíåðãèè
ñâÿçè êàê ìåæäó àòîìàìè ìåòàëëà, òàê è ìåæäó àòîìàìè óãëåðîäà è
óìåíüøåíèå ýíåðãèè ñâÿçè ìåæäó ðàçíîðîäíûìè àòîìàìè.

Ýíåðãèÿ àòîìèçàöèè êàðáèäîâ îïðåäåëÿåòñÿ ïî óðàâíåíèþ:

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

ãäå ∆H°MeC(298) — òåïëîòà îáðàçîâàíèÿ êàðáèäîâ èç ýëåìåíòîâ; ∆H°Me(298) —
òåïëîòà ñóáëèìàöèè ìåòàëëà; ∆H°Ñ(298) — òåïëîòà ñóáëèìàöèè ãðàôèòà.

Ýíåðãèÿ ñâÿçè Ìå–Ìå — êàê ñîñòàâíóþ ÷àñòü ýíåðãèè àòîìèçàöèè
ìîæíî îïðåäåëèòü ïî ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ïðèõîäÿùåéñÿ â êàðáèäàõ
íà s è d–ïîëîñû ìåòàëëà. Ïðè ýòîì ïðåäïîëàãàåòñÿ ïðÿìàÿ çàâèñèìîñòü
âåëè÷èíû ýíåðãèè ñâÿçè Ìå–Ìå îò ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Íàïðèìåð,
ýíåðãèÿ ìåæàòîìíîé ñâÿçè â ìåòàëëè÷åñêîì òèòàíå ðàâíà 112 êêàë/ã-
àòîì, à ðàññ÷èòàííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé äëÿ íåãî ñîñòàâëÿåò 0,46
ýë/ýÂ. Â ìîíîêàðáèäå òèòàíà ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, ïðèõîäÿùàÿñÿ íà
àòîì òèòàíà, ñîñòàâëÿåò 0,24 ýë/ýÂ è, ñîîòâåòñòâåííî, ýíåðãèÿ ñâÿçè Ti–
Ti â êàðáèäå áóäåò ðàâíà 59 êêàë/ã-àòîì. Ïîäîáíûì ïóòåì ðàññ÷èòàíà
ýíåðãèÿ ñâÿçè Ñ–Ñ, îäíàêî â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ïðèíèìàëàñü îáðàòíàÿ
çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñâÿçè îò ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ïðèõîäÿùåéñÿ â
êàðáèäå íà sd(p)–ïîëîñó óãëåðîäà. Ñîîòâåòñòâåííî ýíåðãèÿ câÿçè Ìå-Ñ
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàçíèöó ìåæäó ýíåðãèåé àòîìèçàöèè è ñóììîé
ýíåðãèé ñâÿçåé Ìå-Ìå è Ñ-Ñ.

Â òàáë. 3–4 ïðèâåäåíà ðàññ÷èòàííûå ïî íàñòîÿùåé ìåòîäèêå
âåëè÷èíû ýíåðãèè ñâÿçè Ìå–Ìå, Ñ–Ñ è Ìå–Ñ, Få–Ý, Ý–Ý, Få–Få,
óäîâëåòâîðèòåëüíî ñîãëàñóþùèåñÿ ñ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
äàííûìè î ñâîéñòâàì êàðáèäîâ è ñîåäèíåíèè æåëåçà ñ sp–ýëåìåíòàìè.
Âèäíî, ÷òî êàðáèäû Ñî2Ñ, Ñî3Ñ è Ni3Ñ èìååò îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ
ýíåðãèè ñâÿçè Ìå–Ñ. Ýòî ñâèäåòåëüñòâóåò î íåâîçìîæíîñòè îáðàçîâàíèÿ
êàðáèäîâ êîáàëüòà è íèêåëÿ â ñòàíäàðòíûõ óñëîâèÿõ. Íåñòàáèëüíûì
ñîåäèíåíèåì ÿâëÿþòñÿ è êàðáèä æåëåçà, ó êîòîðîãî ýíåðãèÿ ñâÿçè Få–Ñ
õîòÿ è èìååò ïîëîæèòåëüíîå çíà÷åíèå, îäíàêî ïî âåëè÷èíå îíà
çíà÷èòåëüíî îòëè÷àåòñÿ îò ýíåðãèè câÿçè Ìå–Ñ, ðàññ÷èòàííîé äëÿ
äðóãèõ êàðáèäîâ. Ó÷èòûâàÿ ñðàâíèòåëüíî âûñîêèå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè
ñâÿçè Ìå–Ñ äëÿ êàðáèäîâ òèòàíà è âàíàäèÿ, ñëåäóåò ïðåäïîëîæèòü
ñóùåñòâîâàíèå ó íèõ êîâàëåíòíîé ñâÿçè ìåæäó ðàçíîðîäíûìè àòîìàìè,
÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè
ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ è òâåðäîñòè è ïîíèæåííûìè çíà÷åíèÿìè
ìîäóëÿ íîðìàëüíîé óïðóãîñòè ïî ñðàâíåíèþ ñ ýòèìè õàðàêòåðèñòèêàìè
äëÿ êàðáèäîâ ãàôíèÿ, òèòàíà è äðóãèõ ìåòàëëîâ.

Ðàçâèòûé ïîäõîä ê ïîñòðîåíèþ êâàçèàòîìíîé ìîäåëè âåùåñòâà
(ÊâàÌÂ) ïîçâîëÿåò íå òîëüêî êîëè÷åñòâåííî îöåíèòü ýíåðãèþ



õèìè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè â êàðáèäíûõ ôàçàõ, íî è
ðàññ÷èòàòü ñòåïåíü èîííîñòè (i), êîâàëåíòíîñòè (q) è ìåòàëëè÷íîñòè (η),
ãäå

i + q + η = 1

ãäå i
E Me C= −c â( )

Ω
; q

E C C= −c â( )

Ω
; η =

−E Me Mec â( )

Ω
.

Òàáëèöà 3

Ýíåðãèÿ ñâÿçè (Eñâ) Me–Me, C–C, Me–C
â êàðáèäàõ d–ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ

Êàðáè
ä

Åñâ

Me–
Me,

êêàë/
ìîëü

Åñâ

Ñ–Ñ,
êêàë/

ìîëü

Ω
êàðáèä

à;
êêàë/ì

îëü

Åñâ

Me–Ñ,
êêàë/

ìîëü

η
Ìå-Ìå

TiC 59 75 328 194 0,18
ZrC 178 122 364 64 0,49
HfC 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
WC 112 200 382 70 0,29

Cr7C3 99 170 283 14 0,35
Mo2C 234 145 427 48 0,55
W2C 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

Òàáëèöà 4

Ýíåðãèÿ ñâÿçè (Åñâ) Ý–Ý, Fe–Fe, Fe–Ý
â ñîåäèíåíèÿõ æåëåçà ñ sp–ýëåìåíòàìè

Ñîñòàâ Ω
ýíåðãè

ÿ
àòîìèç
àöèè;

Ýíåðãèÿ ñâÿçè â
êêàë/ìîëü

η
Ý-Ý

êêàë/ì
îëü

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
FeSi 227 91 75 61 0,33
FeSi2 227 100 76 51 0,34
Fe3Sn 182 107 38 37 0,21
FeSn 192 127 45 20 0,23
Fe4N 216 88 110 18 0,51
Fe3P 218,2 105 51 63 0,23



 Èññëåäîâàíèå ïðèðîäû õèìè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
ðåíòãåíîýìèññèîííûìè ìåòîäàìè â ñïëàâàõ è ñîïîñòàâëåíèå ýòèõ
ðåçóëüòàòîâ ñ ðàñ÷åòàìè, ïðîèçâîäèìûìè ïî êàðòàì ðàñïðåäåëåíèÿ
ýíåðãèè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ïðèáëèæåíèè ÊâàÌâ, ïîçâîëèëî â
íàòóðíîì ýêñïåðèìåíòå óáåäèòüñÿ â íåîáõîäèìîñòè è äîñòàòî÷íîñòè
ìîäåëèðóåìûõ ïðåäñòàâëåíèé êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäû â ïðèáëèæåíèè
êâàçèàòîìíîãî ñòðîåíèÿ êàðáèäîâ è ñïëàâîâ [6, 7].

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿëè íàäåÿòüñÿ íà ïëîäîòâîðíîñòü
èñïîëüçîâàíèÿ äàííîé ìîäåëè ïðè îïèñàíèè ìàêðîñêîïè÷åñêèõ
ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ, íàïðèìåð, ñïëàâîâ ìåòàëëîâ è ïîëó÷åíèå
â êîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå ðåøàþùèõ ïðàâèë, ïîçâîëÿþùèõ
ïðåäñêàçûâàòü èñêîìîå ñâîéñòâî Ñðàñ÷ êàê ôóíêöèþ ñòðîåíèÿ
ýëåêòðîííûõ ïîëîñ ïîäðåøåòêè ìåòàëëà.

Ïðåäñòàâëåíèå õèìè÷åñêîé ñðåäû, â êîòîðîé âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó
ýëåêòðîíàìè âàëåíòíîé ïîëîñû ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê âçàèìîäåéñòâèå
êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ, ëîêàëèçîâàííûõ è ïîëÿðîííûõ ñîñòîÿíèé
ýëåêòðîíîâ, ïîçâîëèëî ïðåäñòàâèòü ýëåìåíòû â âèäå óïðîùåííûõ
çîííûõ ñòðóêòóð (êàðò ðàñïðåäåëåíèÿ), à êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ
ýëåêòðîííûõ ïîëîñ (ðèñ.1) ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé çàâèñèìîñòè ýíåðãèè Å
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò âåëè÷èíû êâàçèèìïóëüñà Å(k) ïðè çíà÷åíèÿõ
ãëàâíîãî (n = 1,2,3...), îðáèòàëüíîãî (l = 0,1,2..., n – 1) è ìàãíèòíîãî m =
0,1,2,3) êâàíòîâûõ ÷èñåë (ðèñ.1). Áëàãîäàðÿ m–ðàñùåïëåíèþ p–ïîëîñà
ðàçäåëÿåòñÿ íà p0, p1, p-1; d–ïîëîñà íà d0, d1, d2, d–1, d–2–ïîäïîëîñû. Â ñèëó
ñèììåòðèè ðàññìàòðèâàþòñÿ òîëüêî ïîëîæèòåëüíûå çíà÷åíèÿ l.

Êðèâûå Å(k) (ðèñ.1) ðàññ÷èòàíû âïëîòü äî çíà÷åíèÿ

kmax ,= 



 =4

3

4
2 418

2 3

(6)

â èíòåðâàëå çíà÷åíèé ýíåðãèé îò Emin = 1,0 à.å. Åmax = 20 à.å.
(1 à.å. = 27,23 ýÂ)

Ïîëó÷åííûå çàâèñèìîñòè ýíåðãèè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò
âåëè÷èíû êâàçèèìïóëüñà Å(k) [3–5] ðàñêëàäûâàëè â ðÿä ïî ïîëèíîìàì
×åáûøåâà è îãðàíè÷èâàëèñü êâàäðàòè÷íûì ÷ëåíîì. Äëÿ ýòîãî ýíåðãèÿ
îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ äëÿ äàëüíåéøèõ ðàñ÷åòîâ íà ÝÂÌ
çàäàâàëàñü ðÿäîì

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

ãäå P0(k), P1(k), P2(k) — ïîëèíîì ×åáûøåâà, îòðàæàþùèå èíâàðèàíòíîå,
ëèíåéíîå è êâàäðàòè÷íîå èçìåíåíèå s, p0, p1, d0, d1, d2 — âàëåíòíûõ
ïîëîñ ýëåìåíòà;

P0(k) = 1

P1(k) = (k – 7) (8)

P2(k) = (k2 – 14k + 35)
b1, b2, b3 — êîýôôèöèåíòû ïðè ñîîòâåòñòâóþùèõ ïîëèíîìàõ ×åáûøåâà.



Òàáëèöà 5

×èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ×åáûøåâà
è ýíåðãèè Ôåðìè ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ 2–5

Ýëåìå
íò

Óðîâå
íü

Ôåðìè
;

Çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ
×åáûøåâà

Óðîâåíü
âàëåíòíîñ

òè

EF, ýÂ b1 b2 b3 ïîëîñ
–0,343 0,065 –0,016 s

Ñ 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

Òàêèì îáðàçîì, êàæäàÿ êðèâàÿ èçìåíåíèÿ ýíåðãèè âàëåíòíîé ïîëîñû
îò âåëè÷èíû êâàçèèìïóëüñà ïðåäñòàâëÿëàñü òðåìÿ êîýôôèöèåíòàìè Õ1,
Õ2, Õ3, îòîáðàæàþùèìè èíâàðèàíòíîå, ëèíåéíîå è êâàäðàòè÷íîå åå
èçìåíåíèå.

Ðàñïðåäåëåíèå âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ,
èìåþùèõ s, d0, d1, d2–âàëåíòíûå ïîëîñû, ïðåäñòàâëÿëîñü äâåíàäöàòüþ
êîýôôèöèåíòàìè ×åáûøåâà Õ1–Õ12 ñîîòâåòñòâóþùèìè ÷åòûðåì
òðèàäàì êîýôôèöèåíòîâ b1, b2, b3.

Äëÿ îïèñàíèÿ ïîëîñíîé ñòðóêòóðû ð–ýëåìåíòîâ, èìåþùèõ s, p0, p1–
âàëåíòíûå ïîëîñû, òðåáîâàëîñü äåâÿòü êîýôôèöèåíòîâ (Õ10, Õ11 è Õ12 —
êîýôôèöèåíòû ïðèíèìàëèñü ðàâíûìè íóëþ).

Êîýôôèöèåíòû ðàññ÷èòûâàëèñü èñõîäÿ èç çíà÷åíèé ôóíêöèé Å(k),
âçÿòûõ â 13 ðàçëè÷íûõ òî÷êàõ â èíòåðâàëå èçìåíåíèÿ êâàçèèìïóëüñà 0
< k < kmax.

 Âñå ðàñ÷åòû ïðîèçâîäèëèñü íà ÝÂÌ.

Èñïîëüçîâàíèå êîýôôèöèåíòîâ ×åáûøåâà ïîçâîëÿåò ïî óðàâíåíèþ (7)
âû÷èñëèòü ýíåðãèþ âàëåíòíîé ïîëîñû ýëåêòðîíîâ äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ
ýëåìåíòîâ, ïðèìåíåíèå ìåòîäà êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ñ
èñïîëüçîâàíèåì êîýôôèöèåíòîâ ×åáûøåâà è çíà÷åíèÿ ýíåðãèè Ôåðìè
(òàáë. 5), äàåò âîçìîæíîñòü óñòàíîâèòü ñâÿçü ìåæäó ôèçèêî-õèìè÷åñêèìè
ñâîéñòâàìè ñïëàâîâ è ýëåêòðîííûì ñòðîåíèåì ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ â
ôîðìå ëèíåéíûõ (9) èëè äèñêðèìèíàíòíûõ çàâèñèìîñòåé ïî êëàññàì À, Á,
Â, Ã, ïîçâîëÿþùèõ  êîëè÷åñòâåííî âû÷èñëÿòü ñâîéñòâà (Ñ): òåìïåðàòóðó



ïðåâðàùåíèÿ ýëåìåíòà â ñïëàâå ìåòàñèñòåì íà÷àëüíûõ ó÷àñòêîâ,
ïðåäåëüíóþ ðàñòâîðèìîñòü ýëåìåíòà (àò. %) â òâåðäîé (α), æèäêîé (β) ôàçå.

Ñòåîð = α i iX B+∑ (9)

Ñòåîð — òåîðåòè÷åñêè ðàññ÷èòûâàåìîå ñâîéñòâî; Õi — êîýôôèöèåíòû
×åáûøåâà ëåãèðóþùåãî êîìïîíåíòà ñïëàâà; Â — ïîñòîÿííûé ÷ëåí.

Ïðîäîëæ åíèå ò àáë. 5
Ýëåìå

íò
Óðîâå

íü
Ôåðìè

;

Çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ
×åáûøåâà

Óðîâåíü
âàëåíòíîñ

òè

EF, ýÂ b1 b2 b3 ïîëîñ
–0,134 0,025 –0,006 s

V 2,04 0,103 –0,014 0,001 d0

0,109 –0,014 0,001 d1

0,028 –0,001 –0,001 d2

–0,091 –0,018 –0,005 s
0,129 –0,019 0,002 d0

Ti 2,58 0,165 –0,025 0,003 d1

0,091 –0,013 0,001 d2

0,162 0,030 –0,007 s
0,043 –0,003 –0,001 d0

Nb –0,54 0,029 0,000 –0,001 d1

–0,063 0,014 –0,004 d2

–0,216 –0,040 –0,009 s
0,008 0,003 –0,002 d0

Mo –0,68 –0,021 0,008 –0,003 d1

–0,116 0,023 –0,006 d2

–0,587 0,106 –0,024 s
–0,346 0,065 –0,016 d0

Ni –9,25 –0,423 0,076 –0,017 d1

–0,456 0,082 –0,018 d2

–0,408 0,075 –0,018 s
–0,018 0,024 –0,007 d0

αFe –2,47 –0,143 0,028 0,007 d1

–0,197 0,037 –0,009 d2

–0,404 0,074 –0,018 s
–0,119 0,024 –0,007 d0

γFe –2,45 –0,140 0,027 0,007 d1

–0,192 0,036 –0,009 d2

–0,399 0,072 –0,017 s
–0,121 0,024 –0,006 d0

βFe –2,45 –0,127 0,026 –0,006 d1

–0,186 0,035 –0,007 d2

Â òàáë. 6 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàííàÿ (Ñ)
ñïëàâîâ íà îñíîâå æåëåçà: α, β, Tn êàê ôóíêöèè íåîáõîäèìîãî è
äîñòàòî÷íîãî ÷èñëà êîýôôèöèåíòîâ ×åáûøåâà Xi. Ïðè ýòîì êàê
ïîêàçûâàåò àíàëèç âûñîêèå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ êîððåëÿöèè
ñâèäåòåëüñòâóþò î ôóíêöèîíàëüíîé çàâèñèìîñòè ìåæäó èñêîìûì
ñâîéñòâîì è ýëåêòðîííûì ñòðîåíèåì ëåãèðóþùèõ êâàçèàòîìîâ
êîìïîíåíòîâ â ïðåäåëàõ êëàññà ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ: À —
ôåððèòèçàòîðîâ; Á — àóñòåíèçàòîðîâ; Â — ïåðëèòèçàòîðîâ,Ã-êëàññ
ýëåìåíòîâ,íå âîøåäøèé â À,Á,Â-êëàññû.

Óêàçàííûå ìåòîäû ðàñ÷åòà ñâîéñòâ ñïëàâîâ òóãîïëàâêèõ ñîåäèíåíèé
êàê ôóíêöèè èõ ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ äàþò âîçìîæíîñòü íàäåæíîãî
ðàñ÷åòà ñòåïåíè èîííîñòè,êîâàëåíòíîñòè è ìåòàëëè÷íîñòè,ò.å.
õèìè÷åñêîé ñâÿçè êàê ôóíêöèè ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Ïîýòîìó



òàêàÿ âåëè÷èíà ìîæåò ñëóæèòü îñíîâîé ðàñ÷åòà âíóòðåííåãî
òðåíèÿ(âÿçêîñòè)ñîåäèíåíèé â òâåðäîì(êîíäåíñèðîâàííîì ñîñòîÿíèè).
Ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿëîñü åñòåñòâåííûì îæèäàòü ñóùåñòâîâàíèÿ
ïðîñòîé ôóíêöèî-íàëüíîé çàâèñèìîñòè ìåæäó âåëè÷èíîé
êîýôôèöèåíòà òðåíèÿ èññëåäóåìûõ ìàòåðèàëîâ
òèïà:ãðàôèò,÷óãóí,ñòàëü,äèñóëüôèä ìîëèáäåíà,íèòðèä áîðà è ò.ï.
íåìåòàëëè÷åñêèìè ñîåäèíåíèÿìè è ñòåïåíüþ èîííîñòè
íåìåòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ âîîáùå.Ïðè ýòîì ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî î
ñóùåñòâîâàíèè òàêîãî òèïà çàâèñèìîñòè äî ñèõ ïîð åùå íå ñîîáùàëîñü.

Òàáëèöà 6
Âëèÿíèå ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ êâàçèàòîìîâ

íà ðàñòâîðèìîñòü ýëåìåíòîâ â æåëåçå

Êëàññ
ýëåìå
í-òîâ
ïî [2]

Óðàâíåíèå ñâÿçè Êîýôôè-öèåíò
êîððåëÿöèè

ìîäåëè

Òï = (1258,9 + 813,3 Õ4 – 33979,3 Õ9 –
27809,1 Õ12 + 57,0 Õ9) 0,99

À α = (79,53 + 1684,98 Õ3 – 148,11 Õ4 +
2518,77 Õ8 +
+ 548,02 Õ10)

0,98

β = (43,14 – 1122,74 Õ11 – 5,875 Õ13) 0,97
Òï = (1458,1 + 22034,46 Õ9 – 24330,39 Õ12 +
27809 Õ12 +  1,517 Õ13) 0,99

Á α = (20,75 + 194,02 Õ12 + 0,981 Õ13) 0,87
β = (25,06 + 358,14 Õ12 + 0,982 Õ13) 0,87
Òï = (1362,9 + 83989,8 Õ6 – 81468,9 Õ9) 0,68

Â α = (17,64 + 1740,93 Õ3 – 7500,69 Õ6 +
7724,24 Õ9 – 2,877 Õ13) 0,94
β = (9,90 – 7756,56 Õ6 + 9608,57 Õ9 – 84,69
Õ10)

0,85

Òï = (1291,2 + 1494,59 Õ4 – 36532,59 Õ12) 0,92
Ã α = (–2,05 – 3571,50 Õ6 – 652,56 Õ8) 0,97

β = (14,48 + 57,35 Õ10 – 2,79 Õ13) 0,99

Ãëàâà III. Ðàñ÷åò ðåöåïòóðû ïîêðûòèé òîðìîçíûõ óçëîâ
êîëåñà   ïðèìåíèòåëüíî ê òðàíñïîðòíûì ñðåäñòâàì.

Ââåäåíèå.Ðåçóëüòàòìè ïðåäûäóùèõ ãëàâ áûëî ïîêàçàíî,÷òî ýíåðãèÿ
õèìè÷åñêîé ñâÿçè è,ïðåæäå âñåãî,ýíåðãèÿ àòîìèçàöèè è ìåæàòîìíûõ
ñâÿçåé ÿâëÿåòñÿ ìåðîé îöåíêè ñòåïåíè èîííîñòè,êîâàëåíòíîñòè è
ìåòàëëè÷íîñòè õèìè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè
êîíäåñèðîâàííîãî âåùåñòâà.Êîíå÷íî,ñóùåñòâóþò è äðóãèå ìåòîäû
îöåíêè ýôôåêòèâíîãî çàðÿäà ìåæäó àòîìàìè êàê â ìîëåêóëàõ,òàê è â
êðèñòàëëàõ,êîòîðûå ïðèâåäåíû,íàïðèìåð,â ìíîãîîáðàçíûõ òðóäàõ
ïðîô.Ñ.Ñ.Áàöàíîâà.Òàêèå îöåíêè ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ
óñòàíîâëåíèÿ êîððåëÿöèè ñ êîýôôèöèåíòîì òðåíèÿ âåùåñòâ, ïîñêîëüêó
âåëè÷èíà âíóòðåííåãî òåðíèÿ ìåæäó àòîìàìè âåùåñòâà êàê èçâåñòíî èç
êóðñà ôèçèêè åñòü åãî ñæèìàåìîñòü!Â òàáë.7 ïðèâîäÿòñÿ
äàííûå,ïîçâîëÿþùèå ñðàâíèòü âåëè÷èíû ñòåïåíè èîííîñòè ñâÿçè â
êðèñòàëëàõ âåùåñòâ ñ âåëè÷èíàìè èõ êîýôôèöèåíòîâ òðåíèÿ.È òàêîå



ñðàâíåíèå ïîçâîëÿåò ñäåëàòü âûâîä î ôóíêöèîíàëüíîé çàâèñèìîñò è
ìåæäó ýòèìè âåëè÷èíàìè.

 Òàáëèöà7

Ñîñò àâ
ò îðìîçíîé

êîëîäêè

Êîýôôèöèåíò
ò ðåíèÿ,β

ïî [    ]

Ñò åïåíü
èîííîñò è,i

Ïðèìå÷àíèå
Ìåò îä

îïðåäåë.
âåëè÷èíû i

MoS2 0.06 0.06 Ïî
Ñ.Ñ.Áàöàíîâó

Ãðàôèò 0.10 0.10 Ïî
Ñ.Ñ.Áàöàíîâó

AgJ 0.19  0.22 Ïî
Ñ.Ñ.Áàöàíîâó

PbO 0.23 0.15 Ïî
Ñ.Ñ.Áàöàíîâó

SiC 0.23 0.24 Ïî
Ñ.À.Êóò îëèíà

AlN - 0.43 Ïî
Ñ.À.Êóò îëèíó

Mo2C 0.40 0.44 Ïî
Ñ.À.Êóò îëèíó

BN 0.42 0.38 Ïî
Ñ.À.Êóò îëèíó

Fe3C 0.45 0.50 Ïî
Ñ.À.Êóò îëèíó

Si3   N4 0.65 0.72 Ïî
Ñ.À.Êóò îëèíó

 Ïîëó÷åííûå â òàáë.7 ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò ñ áîëüøîé ñòåïåíüþ
íàäåæíîñòè ðàññìàòðèâàòü âåëè÷èíó êîýôôèöèåíòà òðåíèÿ êàê
âåëè÷èíó ëèíåéíî çàâèñÿùóþ îò ñòåïåíè èîííîñòè êðèñòàëëà
ìàòåðèàëà,ðåêîìåíäóåìîãî â êà÷åñòâå êîëîäêè(äèñêà) òîð-ìîæåíèÿ è
ïðè òîì òàê,÷òî ñ ìèíèìàëüíîé îøèáêîé ìîæíî ïðèíÿòü äëÿ ðàñ÷åòîâ
ñîîòíîøåíèå âèäà:

β=À⋅ i,
ãäå i-ñòåïåíü èîííîñòè ñîåäèíåíèÿ,À≡ 1!
Ïîëó÷åííûé âàæíûé ðåçóëüòàò ïîçâîëÿåò âîñïîëüçîâàòüñÿ èçâåñòíîé

ôîð-ìóëîé,óñòàíàâëèâàþùåé ñâÿçü ìåæäó êîýôôèöèåíòîì òðåíèÿ
êà÷åíèÿ µ  è âåëè÷èíîé êîýôôèöèåíòà òðåíèÿ β ,êîòîðûé òîæäåñòâåííî
çàìåíÿåòñÿ âåëè÷èíîé ñòåïåíè èîííîñòè i ìàòåðèàëà,èñïîëüçóåìîãî â
êà÷åñòâå êîëîäêè(äèñêà)óçëà òîðìîæåíèÿ êîëåñà òðàíñïîðòíîãî
ñðåäñòâà:

µ = i ⋅(1+ 0.0112⋅v) / (1+ 0.06⋅ v),
ãäå,íàïðèìåð,äëÿ ÷óãóíà ñ β= 0.45(öåìåíòèòíûé ÷óãóí ñ çåðíàìè

ñîñòàâà Fe3C) äëÿ ïîåçäà,èìþùåãî ñêîðîñòü äâèæåíèÿ v.
Êîýôôèöèåíò òðåíèÿ ñêîëüæåíèÿ èçìåíÿåòñÿ êàê ïîêàçàíî â

òàáëèöå:
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Ïðè ïîñòîÿííûõ äàâëåíèÿõ äî 20ì/ ñåê ïðè ñêîðîñòÿõ ïîðÿäêà 40ì /
ñåê âåëè÷èíà òðåíèÿ ñêîëüæåíèÿ µ îñòàåòñÿ âåëè÷èíîé ïîñòîÿííîé ïðè
çàäàííîì êîýôôèöèåíòå òðåíèÿ β.Òàêèì îáðàçîì,àíàëèç òàáë.7,8
ïîçâîëÿåò óòâåðæäàòü,÷òî íåìåòàëëè÷åñêèå ìàòåðèàëû òèïà íèòðèäà
êðåìíèÿ ìîãóò ñâîáîäíî ñîïåðíè÷àòü ñî ñòàëüíûìè è ÷óãóííûìè
êîëîäêàìè òîðìîçîâ ïî ïàðàìåòðàì êîýôôèöèåíòîâ òðåíèÿ ïðè
äîñòàòî÷íî âûñîêèõ çíà÷åíèÿõ ìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ýòîãî
ìàòåðèàëà.Â òàáë.9 ïðèâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ
÷óãóíîâ,ñòàëè45 è íåìåòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ ðàçëè÷íîãî ñîñòàâà ïî
òàêèì ïîêàçàòåëÿì êàê:

ïðåäåë ïðî÷íîñòè σÂ-êÃ/ ìì2,
òâåðäîñòü ïî Áðèíåëþ ÍÂ-êÃ / ìì2,

óäàðíàÿ âÿçêîñòü àÍ-êÃ / ñì2
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Ñâîéñò â
à

×óãóíû Ñò àëü 45 AlN Mo 
2

 C Si 3 N 4 BN

σB 12-80 40-100 12-27 14-21 15-27 10-12
HB 100-300 100-300 90 80 100 -
aH - 4-16 - - 7.7-10.2 -

 Íåìåòàëëè÷åñêèå ìàòåðèàëû è,â ÷àñòíîñòè,íèðèä êðåìíèÿ îáëàäàþò
âåñüìà âûñîêèìè ôèçèêî-ìåõàíè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè,à ñàì íèòðèä
êðåìíèÿ ïî àíàëîãèè ñ íèòðèäîì áîðà,èñïîëüçóåìûì â êà÷åñòâå ñìàçêè
òðóùèõñÿ äåòàëåé ìîæåò ñëóæèòü íå òîëüêî âêà÷åñòâå òàêîâîé,íî è
ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí â êà÷åñòâå òîðìîçíîãî äèñêà(òîðìîçíîé
êîëîäêè)êîëåñíîé ïàðû.

Áîëåå òîãî,êàê ïîêàçûâàåò àíàëèç íàó÷íî-òåõíè÷åñêèõ ïðîãðàìì
âåäóùèõ ôèðì, çàíèìàþùèõñÿ ðàçàðàáîòêàìè â îáëàñòè ïîëó÷åíèÿ
êåðàìè÷åñêèõ èçäåëèé, ðàáî-òàþùèõ â óñëîâèÿõ
óäàðíûõ,çíàêîïåðåìåííûõ â òîì ÷èñëå è òåïëîâûõ íàãðóçîê, êåðàìèêà
íèòðèäà êðåìíèÿ ñî ñïåöèàëüíî îðèåíòèðîâàííîé òîíêîé ñòðóêòóðîé
ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü íèçêîòåïëîïðîâîäíûé âÿçêèé ìàòåðèàë ñ âåñüìà
âûñîêèìè  îñíîâ-íûìè ìåõàíè÷åñêèìè ïîêàçàòåëÿìè :

âÿçêîñòü ðàçðóøåíèÿ,ìÏ / ì 3/2 > 25=K1c,
 ìîäóëü Âåéáóëëà 15-22,

ïðî÷íîñòü ïðè èçãèáå ïðè Ò=14000Ê > 600ÌÏÀ,



òåïëîïðîâîäíîñòü, ÂÒ/ ì ⋅ Ê > 3 ÷ 4,
òâåðäîñòü ïî Ìîîñó > 7.

 Îòñþäà ñî âñåé î÷åâèäíîñòüþ ñëåäóåò,÷òî òåõíèêà íîâîãî ïîêîëåíèÿ
â îáëàñòè òîðìîçíûõ ñðåä äîëæíà áûòü ñâÿçàíà ñ ðàñøèðåíèåì
ôóíäàìåíòàëüíûõ è ïðèêëàäíûõ íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèõ
ðàáîò,îðèåíòèðóþùèõñÿ â ýòîé îáëàñòè íà íåìåòàëëè÷åñêèå ìàòåðèàëû
òèïà íèòðèäà êðåìíèÿ ñ îðèåíòèðîâàííîé ìèêðîêðèñòàëëè÷åñêîé
ñòðóê-òóðîé.

Â ýòîì ïëàíå èíòåãðèðîâàííûé ïàêåò òèïà “Chem.Office” ìîæåò
ñëóæèòü ñðåäñòâîì ìîäåëèðîâàíèÿ îðèåíòèðîâàííîé ìîëåêóëÿðíîé
ñòðóêòóðû íèòðèäà êðåìíèÿ êàê ïåðñïåêòèâíîãî ìàòåðèàëà ïî ñâîè
ïàðàìåòðàì ïðèãîäíîãî äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â êà÷åñòâå äèñêîâ è êîëîäîê
òîðìîæåíèÿ êîëåñ òðàíñïîðòíîãî ñðåäñòâà.

Ãëàâà IV.Ñîçäàíèå èíòåãðèðîâàííîãî ïàêåòà
Chem.Office

 äëÿ ïðîáëåì ìàòåðèàëîâåäåíèÿ.

Ââåäåíèå.”Ñîâðåìåííàÿ àëõèìèÿ”-êàê ôîðìà êîíñòðóèðîâàíèÿ
ìàòåðèàëîâ ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè íå ÿâëÿåòñÿ ïðîñòûì
âîîáðàæåíèåì”ïîëçó÷åãî ýìïèðèçìà”,íî îïèðàÿñü íà çàêîíû
ôèçè÷åñêîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ ïîçâîëÿåò ðàñøèðÿòü íå òîëüêî
âîçìîæíñîòè ìàòåðèàëîâåäåíèÿ,íî è ñóùåñòâåííûì îáðàçîì âëèÿòü íà
ïðèòîê êàïèòàëà â ýòè íîâûå ñôåðû òåõíîëîãè÷åñêîãî
áèçíåñà(ñì.,íàïðèìåð:Áèçíåóèê-ÑÑÑÐ¹1,1992,ñ.14-19-”Ñîâðåìåííàÿ
àëõèìèÿ”).

Ïðåäûäóùèé òðåòèé ýòàï ðàáîòû ïîçâîëèë ïðîèëëþñòðèðîâàòü
ïðèíöèïèàëüíóþ âîçìîæíîñòü ðàñ÷åòà ðåöåïòóðû
ýôôåêòèâíîãî,ëåãêîãî,ïðî÷íîãî ìàòåðèàëà êîëîäîê èëè äèñêîâ
òîðìîæåíèÿ òðàíñïîðòíîãî ñðåäñòâà ñ ïîìîùüþ íåìåòàëëè÷åñêèõ
ìàòåðèàëîâ è,â ÷àñòíîñòè,ìàòåðèàëà,èìåþùåãî ñîññòàâ Si3N4.

Íèæå â ðàìêàõ ïðåäëàãàåìîãî ïàêåòà èíòåãðèðîâàííîé Ñðåäû
Chem.Office èëëþñòðèðóåòñÿ ôàêò “ìèêðîêðèñòàëëè÷åñêîé
îðãàíèçàöèè” êåðàìèêè íèòðèäà êðåìíèÿ â ôîðìå
ñèòðàíà=îðåíèòèðîâàííîé êåðàìèêè íèòðèäà êðåìíèÿ êàê ðåçóëüòàò
ïðîåêòèðîâàíèÿ,ïîñêîëüêó ïðîáëåìû êèáåðíåòè÷åñêîãî ïîäõîäà ê
òåõíîëîãèè íèòðèäà êðåìíèÿ êàê êåðàìè÷åñêîãî ìàòåðèàëà áûëè
èçëîæåíû â ìîíîãðàôèè:

Ñ.À.Êóò îëèí,Ã.Ì.Ïèñè÷åíêî,Â.È.Êîò þêîâ.Íåîðãàíè÷åñêîå
ìàòåðèàëîâåäåíèå (ñèíòåç,ñâîéñòâà, ìîäåëè,êèáåðíåòèêà).

Íîâîñèáèðñê:Chem.Lab.NCD,1997.186Ñ.

Ðåàëèçàöèÿ ïðîãðàììû:Chem.Office/chem1.exe.Àâòîðû íàñòîÿùåãî
èññëåäîâàíèÿ ïðèäåðæèâàþòñÿ òîãî ìíåíèÿ,÷òî,÷åì ìåíüåøå ìàêðîñîâ
ñîäåðæèò ïðîãðàììà(“äðó-æåñòâåííûé èíòåðôåéñ”-ìèíèìàëåí),÷åì
áîëüøå ïîëó÷àåòñÿ ñìûñëîâàÿ,àíàëèòè÷åñêàÿ èíôîðìàöèÿ èç



ïðîãðàììû,òåì ïîíÿòíåå èññëåäîâàòåëþ(íå ñïåöèàëèñòó â êîìïüþ-
òåðíûõ ïðîãðàììàõ)ïðàâèëà èãðû â êîíñòðóèðîâàíèå ìàòåðèàëà ïðè
ìèíèìàëüíûõ íàâûêàõ õèìè÷åñêîé ãðàìîòíîñòè,íî ñåðüåçíîñòè è
îáñòîÿòåëüíîñòè ïîäõîäà ê ðàçðåøåíèþ ïðîáëåìíîé ñèòóàöèè â
îáëàñòè êîíñòðóèðîâàíèÿ ìàòåðèàëà.Âîò ïî÷åìó àâòîðû íàñòîÿùåé
òåìû íå ïîãíóøàëèñü ðåêîìåíäîâàòü ýòè ïðîãðàììû äëÿ DOS,ãäå
ïðèÿòíî ðàáîòàòü ñî ñëîæíûìè àíàëèòè÷åñêèìè ïðîãðàììàìè,íå
îòÿã÷åííûìè âèäîóñîâñêèìè ìàêðîñàìè.

CHEM1 - ïðîãðàììà ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ  èçîáðàæåíèÿ
õèìè÷åñêèõ âåùåñòââ 3-õ ïðîñòðàíñòâå.  Âû ìîæåòå âûáðàòü
íåîáõîäèìîå ÷èñëî è âèä  àòîìîâ  èç  Ïåðèîäè÷åñêîé  Òàáëèöû  è
ïðîãðàììà  îòûùåò  èíôîðìàöèþ  îá  ýëåêòðîííûõ îðáèòàëÿõ.Àòîìû
ìîæíî ñîåäèíÿòü â ìîëåêóëû, è ìîëåêóëû ñîåäèíÿòü ñ äðóãèìè àòî-
ìàìè  èëè ìîëåêóëàìè,÷òîáû "ñêîíñòðóèðîâàòü" áîëåå ñëîæíûé
ãåòåðîãåííûé âàðèàíò ìîëåêóëû.Õèìè÷åñêèé îáúåì  îòîáðàæàåòñÿ  ïî
ìåðå åãî ñîçäàíèÿ,åãî ìîæíî ïðîñìàòðèâàòü â ðàçëè÷íûõ ïëîñêîñòÿõ è
íàïðàâëåíèÿõ X-Y-Z â òîì ÷èñëå è ïîñðåäñòâîì âðàùåíèÿ.Ïî æåëàíèþ
êîìàíäû  Hybrid è Ionize ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ
äëÿ óòî÷íåíèÿ òèïà îðáèòàëåé  ïåðåä  îáðàçîâàíèåì  õèìè÷åñêîãî
ñîåäèíåíèÿ.Ìîæíî  îñóùåñòâëÿòü  çàïèñü,  ÷òåíèå  è  ïðîñìîòð â
ïðîãðàììå CHEM1 3-õ ìåðíîãî èçîáðàæåíèÿ,à òàêæå  ïðîñìàòðèâàòü
ñïðàâî÷íûå ôàéëû èç ïðîãðàìì ðàíåå ñêîíñòðóèðîâàííûõ
ñîåäèíåíèé.CHEMV - ïðîãðàììà êîìïàíüîí,êîòîðàÿ ïîêàçûâàåò
ìóëüòèïëèêàöèþ   3-ìåðíûõ   ìîäåëåé   ñêîíñòðóèðîâàííûõ
ïðîãðàììîé.

     Îïèñàíèÿ ôàéëîâ:
CHEM1.EXE   -   ïðîãðàììà   ôîðìèðîâàíèÿ(ïðîãðàììà çàùèùåíà îò
íåñàíêöèî-íèðîâàííîãî äîñòóïà ïàðîëåì:1234567890.

    CHEM.DOK- îïèñàíèå ÄÎÊÓÌÅÍÒÀ.
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Ïðîãðàììà ïîñòðîåíèÿ ïëîñêîñòíîãî èçîáðàæåíèÿ õèìè÷åñêîãî

ìàòåðèàëà
íà îñíîâàíèè îñîáåííîñòåé åãî õèìè÷åñêîãî ñòðîåíèÿ chem1.exe.
1.0   Àòîìû è îðáèòàëè.
      Àòîìû ñîñòàâëåíû  èç  ÿäðà è ýëåêòðîíîâ êîòîðûå îêðóæàþò
      ÿäðî.  Ýëåêòðîíû èìåþò òåíäåíöèþ ê êîìáèíàöèè â ïðåäåëàõ
      ñîñòîÿíèé íàçûâàåìûõ àòîìíûìè îðáèòàëÿìè.

1.1   Òèïû àòîìíûõ îðáèòàëåé.
      Õèìè÷åñêèå îðáèòàëè ìîãóò áûòü -s,-p,-d,-f òèïîâ. Êàæäûé
      àòîì  èìååò òîëüêî îäèí âèä -s îðáèòàëè.  Îðáèòàëè ìîãóò
      ñîåäèíÿòüñÿ â ëþáîì íàïðàâëåíèè.  -p îðáèòàëè èìåþò  òðè
      íàïðàâëåíèÿ(Px,Py,Pz ).  Êàæäûé àòîì èìååò ïÿòü -d îðáè-
      òàëåé:Dxy, Dyz,Dxz,Dxx-yy è Dzz.

1.2   Ãèáðèäíûå àòîìíûå îðáèòàëè.
      Àòîìíûå îðáèòàëè  ìîãóò  îáúåäèíÿòüñÿ,÷òîáû  ôîðìèðîâàòü
      ðàçëè÷íûå òèïû ãèáðèäîâ îðáèò:sp,dsp,sp2,  è ò.ä..  Ôîð-
      ìû,ïðèíèìàåìûå ãèáðèäîì îïðåäåëÿþòñÿ íàïðàâëåíèÿìè àòîì-
      íûõ îðáèòàëåé,êîòîðûå ìîãóò îáúåæèíÿòüñÿ. Ñôîðìèðîâàííûå



      ãèáðèäû  ïðîíóìåðîâàíû ñ ñèìâîëàìè:" ` ^ ~ + â ïðîãðàììå
      CHEM1. CHEM1 âêëþ÷àåò íåêîòîðûå ñïåöèàëüíûå âåðñèè
      sp2  è sp3 ãèáðèäîâ,÷òîáû äåëàòü êîëüöåâûå ñòðóêòóðû áî-
      ëåå ïðîñòûìè.  sp2_5 è sp3_5 ãèáðèäû  äîëæíû  âûáèðàòüñÿ
      åñëè 5 àòîìîâ îáðàçóþò êîëüöî.Åñëè øåñòü àòîìîâ,òî êîëü-
      öî èìååò ãèáðèä:sp2 è sp3_6.

2.0   Ìîëåêóëÿðíûå îðáèòàëè.
      Àòîìíûå îðáèòàëè  èç  äâóõ  è áîëåå àòîìîâ ìîãóò îáúåäè-
      íÿòüñÿ,  ÷òîáû ôîðìèðîâàòü ìîëåêóëÿðíûå îðáèòàëè,êîìïåí-
      ñèðóåìûå  ðàçëè÷íûì íàïðàâëåíèåì(àíòèîðáèòàëè) ñïàðåííûõ
      ýëåêòðîíîâ,çàíèìàþùèõ  íàèáîëåå  íèçêîå   ýíåðãåòè÷åñêîå
      ñîñòîÿíèå ïîñðåäñòâîì êîâàëåíòíîé ñâÿçè.

2.1   Òèïû ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé.
      Èìåþòñÿ òîëüêî òðè òèïà ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé:sigma(_7s_0),
      pi(_7p_0)  è  delta(_7d_0).  Sigma  îðáèòàëü ôîðìèðóþòñÿ,  êîãäà
      "êîíöû" àòîìíûõ îðáèòàëåé îáðàçóþò õèìè÷åñêóþ  ñâÿçü,  è
      òàêèì  îáðàçîì ñâîáîäíûå îðáèòàëè ìîãóò âðàùàòüñÿ.  Pi è
      delta  -ìîëåêóëÿðíûå  îðáèòàëè  ôîðìèðóþòñÿ  ñîåäèíåíèåì
      "áîêîâûõ  ÷àñòåé",à  íå êîíöîâ îðáèòàëåé è òàêèì îáðàçîì
      ñâîáîäíûå  îðáèòàëè  íå   èìåþò   âîçìîæíîñòè   âðàùàòü-
      ñÿ.(CHEM1 Âåðñèÿ 4.0 íå âêëþ÷àåò ìîëåêóëÿðíûå îðáèòà-
      ëè òèïà-delta ).

3.0   Ñîåäèíåíèå
      Õèìè÷åñêîå ñîåäèíåíèå èìååò ìåñòî,êîãäà îáðàçóåòñÿ  íàè-
      áîëåå  íèçêîå ýíåðãåòè÷åñêîå ñîñòîÿíèå êîìáèíàöèé ýëåêò-
      ðîíîâ àòîìíûõ îðáèòàëåé.  Èç áîëüøîãî êîëè÷åñòâà âîçìîæ-
      íûõ  ñîåäèíåíèé  ðåàëèçóåòñÿ  êîíôèãóðàöèÿ  ñ íàèìåíüøèì
      ýíåðãåòè÷åñêèì ñîñòîÿíèåì.

3.1   Ñîåäèíåíèå Ýëåêòðîíîâ.
      Îáû÷íî êàæäûé  àòîì îòäàåò ýëåêòðîí äëÿ îáðàçîâàíèÿ èîí-
      íîãî ñîåäèíåíèÿ. Åñëè àòîì îòäàåò îáà ýëåêòðîíà, ýòî íà-
      çûâàåòñÿ  äàòèâíîé ñâÿçüþ.  Èíîãäà ñîåäèíåíèå îáðàçóåòñÿ
      ïðè ëîêàëèçàöèè àíòè-ñîåäèíÿþùåé îðáèòàëè.

3.2   Ïîðÿäîê Ñâÿçè.
      Ïîðÿäîê ñâÿçè  îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëîì ïàð ýëåêòðîíîâ â ñîå-
      äèíåíèè îðáèòàëåé ìèíóñ ÷èñëî ïàð ýëåêòðîíîâ â àíòèñîå-
      äèíåíèè.

4.0   Ðàçìåð àòîìîâ.
      Ðàçìåð àòîìîâ èçìåíÿåòñÿ ñ òèïîì ãèáðèäà  è  ñîåäèíåíèÿ.
      CHEM1  èìååò âñòðîåííóþ òàáëèöó àòîìíûõ ðàçìåðîâ ñîã-
      ëàñíî îðáèòàëüíîìó òèïó è ïîðÿäêó ñâÿçè.  Ýòà èíôîðìàöèÿ
      ïðèíèìàëàñü  èç îáøèðíûõ ñâîäîê Ñ.Ñ.Áàöàíîâà.

5.0   Èîííîå ñîåäèíåíèå.



      Ðÿä àòîìîâ èìåþò  ñèëüíóþ  ýëåêòðîñòàòè÷åñêóþ  òåíäåíöèþ
      (ýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòü),÷òîáû ñîåäèíÿòüñÿ ñ àòîìàìè ìå-
      íåå ýëåêòðîîòðèöàòåëüíûìè.Òàê îáðàçóåòñÿ èîííîå ñîåäèíå-
      íèå.  CHEM1 èìååò âñòðîåííóþ òàáëèöó àòîìîâ ñ ðàçëè÷-
      íîé ýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòüþ,÷òîáû  ñîçäàâàòü  õèìè÷åñêèå
      ñîåäèíåíèÿ  ñ  èîííîé  ñâÿçüþ.Îòðèöàòåëüíûå  èîíû  èìåþò
      áîëüøèå ðàçìåðû ïîòîìó,  ÷òî îíè ïîëó÷èëè äîïîëíèòåëüíûé
      ýëåêòðîí.  Ïîëîæèòåëüíûå  èîíû  èìåþò ìåíüøèå ðàçìåðû êàê
      ðåçóëüòàò ïîòåðè ýëåêòðîíà.
Ïðèìåðû ïîñò ðîåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé ñò ðóêò óðû ìàò åðèàëà íà

ïëîñêîñò è è ïðèìåðû âûäà÷è ôàéëîâ äëÿ ïðîñò åéøèõ âåùåñò â.
ÏÐÎÃÐÀÌÌÛ: chem1.exe è chemv(ïàðîëü:1234567890).Âåðñèÿ 4,

1998
     CHEM1 -ïðîãðàììà ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ êîíñ-
     òðóèðîâàíèÿ 3-ìåðíûõ èçîáðàæåíèé  õèìè÷åñêèõ  ñîåäèíåíèé.
     Àòîìû  ñîåäèíåíèÿ âûáèðàþòñÿ èç Ïåðèîäè÷åñêîé Òàáëèöû,èñ-
     ïîëüçóÿ êîìàíäó A è ýëåêòðîííûå îðáèòàëè ïî íàéäåííîé èí-
     ôîðìàöèè.Àòîìû  ñîåäèíÿþòñÿ  ( èñïîëüçîâàíèå êîìàíäû B ).
     Ïî ìåðå ñîçäàíèÿ õèìè÷åñêîãî  ñîåäèíåíèÿ  âñÿ  èíôîðìàöèÿ
     îòîáðàæàåòñÿ  íà ýêðàíå.Èñïîëüçóÿ êëþ÷è-êóðñîðû è êîìàíäó
     V îáúåì ñîåäèíåíèÿ  ìîæåò  ïðîñìàòðèâàòüñÿ  èç  ðàçëè÷íûõ
     íàïðàâëåíèé.Ïðè èñïîëüçîâàíèè êîììàíä Hybrid è Ionize ìî-
     ãóò êîíñòðóèðîâàòüñÿ íåîáõîäèìûå òèïû õúèìè÷åñêîé  ñâÿçè.
     Àòîìû ìîãóò ñîåäèíÿòüñÿ â ãðóïïû,  òîãäà ãðóïïû ñîåäèíÿå-
     ìûå ñ äðóãèìè ãðóïïàì ïîçâîëÿþò ïîëó÷àòü  êðàéíå  ñëîæíûå
     õèìè÷åñêèå  ñòðóêòóðû.  CHEMV  - ïðîãðàììà- êîìïàíüîí,
     êîòîðàÿ  ïîêàçûâàåò  ìóëüòèïëèêàöèþ  3-õ  ìåðíûõ  ìîäåëåé
     ñêîíñòðóèðîâàííûõ CHEM1.
      CHEMV íàïèñàí â Òóðáî-Ïàñêàëå ñ ÂÂÎÄÎÌ -ÂÛÂÎ-
     ÄÎÌ ãðàôèêè.  Èñïîëüçîâàòü CHEMV ïðîñòî.Íà÷èíàþò ïðîã-
     ðàììó è âûáèðàþò æåëàòåëüíûé ôàéë.   Ïðè èñïîëüçîâàíèè
     CGA äîïîëíèòåëüíûé íàáîð ñèìâîëîâ äîëæåí çàãðóæàòüñÿ  èñ-
     ïîëüçóÿ  êîìàíäó  GRAFTABL DOS.  Âûáîð ñâÿçè ïî óìîë÷àíèþ
     áóäåò ôîðìèðîâàòü êîëüöî. Òàêèì îáðàçîì ñîçäàíèå ñòðóêòóð
     êîëüöà  òðåáóåò âûáîðà ñîîòâåòñòâóþùåé ãèáðèäèçàöèè è èñ-
     ïîëüçîâàíèÿ  êëàâèøè  RETURN  Êîìàíäû  äëÿ  âåðñèè   4.00
     Ñhem1: A - Ýòà êîìàíäà îòîáðàæàåò ïåðèîäè÷åñêóþ òàáëè-
     öó.
          Ýëåìåíòû âûáèðàþòñÿ,ïåðåìåùàÿ êóðñîð ê æåëàòåëüíîìó
          ýëåìåíòó, çàòåì ENTER.  Êëàâèøà Esc èñïîëüçóåòñÿ äëÿ
          âûõîäà èç  ýòîé êîìàíäû.
     B  - (Ñâÿçü) Ýòà êîìàíäà èñïîëüçóåòñÿ ÷òîáû ñîåäèíÿòü äâà
          àòîìà. Ñïèñîê âñåõ âûáðàííûõ àòîìîâ  îòîáðàæàåòñÿ
          íàðÿäó ñ ýëåêòðîííîé îðáèòàëüíîé êîíôèãóðàöèåé.
          Ðàçìåð àòîìà îïðåäåëÿåòñÿ ïðè îáðàçîâàíèè ñîåäèíåíèÿ.
     C  - (Óäàëåíèå) Ýòà êîìàíäà î÷èùàåò ýêðàí è áóôåð äëÿ âñåõ
          àòîìîâ è ñîåäèíåíèé. ÄÀ\ÍÅÒ â  ìåíþ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ
          î÷èñòêà áóôåðà.
     FB - ( Áóôåð Ïðîñìîòðîâ ) Ýòà êîìàíäà ñîõðàíÿåò áóôåð ïîä
          èìåíåì ôàéëà  TEMP.DAT,  ÷òî ïîçâîëÿåò ïðîñìàòðèâàòü
          ïðîãðàììó-ñîäåðæàíèå ôàéëà.



     FH -  Ïîêàçûâàþò ñïðàâî÷íûé ôàéë.
     FM - Ìèíèìèçèðóþò ðàçìåð ôàéëà, óäàëÿÿ íåèñïîëüçóåìûå îð-
          áèòàëè. Íå èñïîëüçóéòå ýòó êîìàíäó,ïîêà íå ïîëíîñòüþ
          âûïîëíåíû âñå îïåðàöèè,òàê êàê äîïîëíèòåëüíûå ñâÿçè
          íå ðåàëèçóþòñÿ â ìèíèìèçèðîâàííîì ôàéëå.
     FR - ×òåíèå õèìè÷åñêîãî ôàéëà.
     FS - Îïåðàöèîííàÿ Ñèñòåìà.
     FT -  Ïîêàçûâàþò ôàéë Îáó÷àþùåé Ïðîãðàììû.
     FV - Ïðîñìàòðèâàþò ôàéë èç äèñêà.
     FW - Çàïèñûâàåò ôàéë íà äèñê.
     G  - (Ãðóïïà) Ýòà êîìàíäà èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ïðèñîåäèíåíèÿ
          ãðóïïû àòîìîâ,ïîëó÷àþùèõñÿ ïðè èñïëüçîâàíèè êîììàíäû
          Bond. Îäèí àòîìm èç âûáðàííîé ãðóïïû
          ïðèñîåäèíÿåòñÿ ê   àòîìó   ïðåäâàðèòåëüíî  âûáðàííîé
          ãðóïïû. Íîâàÿ ãðóïïà ìîæåò âðàùàòüñÿ  âîêðóã  X,  Y,
          èëè Z îñåé ïðåæäå, ÷åì ýòî ïðèñîåäèíåíèå áóäåò èìåòü
          ìåñòî.
     H - (Ãèáðèä) Ýòà êîìàíäà  èñïîëüçóåòñÿ  äëÿ  ãèáðèäèçàöèè
          ýëåêòðîííûõ   îðáèòàëåé.Ñïèñîê   âîçìîæíûõ  ãèáðèäîâ
          îòîáðàæàåòñÿ. _5 èëè _6 îêîí÷àíèå óêàçûâàåò ÷òî óãëû
          ñîåäèíåíèÿ  âðàùàëèñü ÷òîáû äåëàòü 5 èëè 6 -îáðàçíûå
          êîëüöà ñâÿçè.
     I - (Èîíèçàöèÿ).  Ýòà êîìàíäà èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ôîðìèðîâà-
          íèÿ èîíèçèðîâàííîãî àòîìà.Ñïèñîê âîçìîæíûõ ôîðì  èî-
          íèçàöèè îòîáðàæàåòñÿ.
     MA - (Ïåðåìåùåíèå) Ýòà êîìàíäà èñïîëüçóåòñÿ,÷òîáû âðó÷íóþ
          ïåðåìåùàòü àòîì èëè ãðóïïó.
     MC -  Èçìåíÿåò(Çàìåíÿåò) öâåò àòîìà. Öâåò  âñåõ
          àòîìîâ âûáðàííîãî òèïà ìîæíî èçìåíèòü.
     MD - Óäàëÿåò âûáðàííûé àòîì èç òåêóùåãî áóôåðà. Ýòà
          êîìàíäà íàèáîëåå  ïîëåçíà äëÿ ìîäèôèêàöèè ñóùåñòâóþ-
          ùåãî ôàéëà â Ñhem1.
     MX -  Âðàùàþò àòîìû âîêðóã X îñè. Íå èñïîëüçóéòå ëþáóþ
          èç  âðàùàþùèõ êîìàíä, ïîêà íàáîð óãëîâ ìîëåêóëû íå ïîëîí.
          Óãîë äëÿ ñâÿçåé ñäåëàííûõ ïîñëå âðàùåíèÿ(öèêëè÷åñêîãî
          ñäâèãà) íå ìîæåò áûòü ïðàâèëåí.
     MY -  Âðàùàþò àòîìû âîêðóã Y îñè.
     MZ -  Âðàùàþò àòîìû âîêðóã Z îñè.
     R  - ( Íå íà Ìåíþ ) ×òåíèå ÷òîáû áóôåðèçîâàòü èç TEMP.DAT
     SB - Ïåðåêëþ÷àòåëè ñîåäèíÿþò ñòðîêè âêë\âûêë.
     SE - Ïåðåêëþ÷àòåëè äîïîëíèòåëüíîãî ïðîñìîòðà âêë\âûêë.
     SG - Ïåðåêëþ÷àåò ñåòêó âêë\âûêë.
     SN - Ïåðåêëþ÷àåò íóìåðàöèþ àòîìîââêë\âûêë.
     V - (Ïðîñìîòð) Ýòà êîìàíäà áóäåò ïîêàçûâàòü ïðîñìîòð ñîå-
          äèíåíèÿ  â Ñhem1,êîòîðûé âûáðàí êëàâèøàìè ïåðåìå-
          ùåíèÿ êóðñîðà ââåðõ\âíèç.
     Ãîðèçîíòàëüíàÿ  è âåðòèêàëüíàÿ îñü  ïîêàçûâàþòñÿ â
          ïðàâîì âåðõíåì óãëå ýêðàíà. Ñòðîêè êàê  ïîêàçûâàåòñÿ
          óêàçûâàþò ñâÿçè. Ïðàâûé âåðõíèé óãîë ýêðàíà



          ïîêàçûâàåò îñü ( X, Y, èëè Z) è åå íàïðàâëåíèå.
     W -  (  Çàïèñü  )  êîìàíäà Write çàïèñûâàþò áóôåð ê ôàéëó
          TEMP.DAT,íî íå â  ìåíþ!!!Êîììàíäà  Read-÷èòàé  ìîæåò
          èñïîëüçîâàòüñÿ  äëÿ âîññòàíàâëåíèÿ,íàïðèìåð,îøèáêè â
          êîíñòðóêöèè ïðîãðàìì Ñhem1.
 Ïðèìåð 1: Ñêîíñòðóèðóéòå ìîëåêóëó âîäû.
   1) Èñïîëüçóéòå êîìàíäó A ÷òîáû  ïîêàçûâàòü ïåðèîäè÷åñêóþ
   òàáëèöó.
   2) Âûáåðèòå O, H, è H ïóòåì èñïîëüçîâàíèÿ êëàâèø êóðñîðà è
   êëàâèøè ENTER.
   3) Èñïîëüçóéòå Esc ÷òîáû âûõîäèòü êîìàíäà A.
   4) Âûáåðèòå Êîìàíäó Bond.
   5) Âûáåðèòå O è H.
   6) Âûáåðèòå îáùåäîñòóïííóþ ñâÿçü (ïî óìîë÷àíèþ).
   7) Âûáåðèòå îäíó èç ñâÿçåé O-H.
   8) Èñïîëüçóéòå Êîìàíäó Bond,÷òîáû äåëàòü äðóãóþ ñâÿçü O-H.
 Ïðèìåð 2: Ñîõðàíåíèå íà äèñêå.
         FW  Áóôåð Çàïèñü ôàéëà íà äèñê.
        sitranus.dat =        Èìÿ

           ôàéëà  Si3N4-îðèåíòèðîâàííîãî ñèòðàíà.
         FM Êîìàíäà ìèíèìèçàöèè ôàéëà.(âûáåðèòå H2O ôàéë).
     Ôàéë ñîõðàíåííûé íà äèñêå âûãëÿäèò òàê:
    Êàæäàÿ îðáèòàëü  ïðåäñòàâëÿåòñÿ ñòðîêîé ïîìå÷åííîé chemical
   è ñîäåðæèò Íîìåð Âûáîðà,  Èìÿ Atom, îðáèòàëüíîå èìÿ , ÷èñëî

   ýëåêòðîíîâ  â ýòîé îðáèòàëüè,  òèï ñâÿçè ( åñëè ñîåäèíÿåòñÿ), è íîìåð
ñîåäèíÿåìîãî àòîìà. Êàæäûé àòîì èìååò ñòðîêó ïî-

   ìå÷åííóþ atomlocation ïðåäîñòàâëåíèåì:  X, Y, Z êîîðäèíàòû,
   radius, X, Y, Z óãîë âðàùåíèÿ(öèêëè÷åñêîãî ñäâèãà) àòîìà, è
   öâåòà  àòîìà ( ïîñëåäíåå öåëîå ÷èñëî èñïîëüçóåòñÿ âíóòðåííå
   â ïðîãðàììå ).
chemical_name("Si3N4-îðèåíòèðîâàíííûé ñèòðàí")
chemical(a(7,"N ",o("3p(y)",1,"ó",6)))
chemical(a(6,"Si",o("3p(y)",1,"ó",7)))
chemical(a(3,"N ",o("ion",1,"õ",6)))
chemical(a(6,"Si",o("ion",1,"õ",3)))
chemical(a(7,"N ",o("ion",1,"ion",6)))
chemical(a(6,"Si",o("3p(x)",1,"õ",7)))
chemical(a(7,"N ",o("3p(x)",1,"õ",6)))
chemical(a(4,"Si",o("3p(z)",1,"ó",3)))
chemical(a(3,"N ",o("3p(z)",1,"ó",4)))
chemical(a(5,"N ",o("ion",1,"ion",4)))
chemical(a(4,"Si",o("ion",1,"ion",5)))
chemical(a(3,"N ",o("3p(y)",1,"õ",4)))
chemical(a(4,"Si",o("3d(a)",1,"õ",3)))
chemical(a(2,"Si",o("3p(y)",1,"õ",1)))
chemical(a(1,"N ",o("3p(x)",1,"õ",2)))
chemical(a(2,"Si",o("ion",1,"ion",3)))
chemical(a(1,"N ",o("ion",1,"ion",2)))
chemical(a(2,"Si",o("ion",0,"no",0)))
chemical(a(7,"N ",o("3p(z)",2,"no",0)))



chemical(a(6,"Si",o("3s",0,"no",0)))
chemical(a(5,"N ",o("3p(z)",2,"no",0)))
chemical(a(5,"N ",o("3p(y)",2,"no",0)))
chemical(a(5,"N ",o("3p(x)",2,"no",0)))
chemical(a(4,"Si",o("3p(y)",0,"no",0)))
chemical(a(4,"Si",o("3p(x)",0,"no",0)))
chemical(a(4,"Si",o("3s",0,"no",0)))
chemical(a(3,"N ",o("3p(x)",2,"no",0)))
chemical(a(2,"Si",o("3p(x)",0,"no",0)))
chemical(a(2,"Si",o("3s",0,"no",0)))
chemical(a(1,"N ",o("3p(z)",2,"no",0)))
chemical(a(1,"N ",o("3p(y)",2,"no",0)))
chemical(a(1,"N ",o("2s",2,"no",0)))
chemical(a(1,"N ",o("3d(a)",0,"no",0)))
chemical(a(1,"N ",o("3d(b)",0,"no",0)))
chemical(a(1,"N ",o("3d(c)",0,"no",0)))
chemical(a(1,"N ",o("3d(d)",0,"no",0)))
chemical(a(1,"N ",o("3d(e)",0,"no",0)))
chemical(a(2,"Si",o("3p(z)",0,"no",0)))
chemical(a(2,"Si",o("3d(a)",0,"no",0)))
chemical(a(2,"Si",o("3d(b)",0,"no",0)))
chemical(a(2,"Si",o("3d(c)",0,"no",0)))
chemical(a(2,"Si",o("3d(d)",0,"no",0)))
chemical(a(2,"Si",o("3d(e)",0,"no",0)))
chemical(a(3,"N ",o("2s",2,"no",0)))
chemical(a(3,"N ",o("3d(a)",0,"no",0)))
chemical(a(3,"N ",o("3d(b)",0,"no",0)))
chemical(a(3,"N ",o("3d(c)",0,"no",0)))
chemical(a(3,"N ",o("3d(d)",0,"no",0)))
chemical(a(3,"N ",o("3d(e)",0,"no",0)))
chemical(a(4,"Si",o("3d(b)",0,"no",0)))
chemical(a(4,"Si",o("3d(c)",0,"no",0)))
chemical(a(4,"Si",o("3d(d)",0,"no",0)))
chemical(a(4,"Si",o("3d(e)",0,"no",0)))
chemical(a(5,"N ",o("2s",2,"no",0)))
chemical(a(5,"N ",o("3d(a)",0,"no",0)))
chemical(a(5,"N ",o("3d(b)",0,"no",0)))
chemical(a(5,"N ",o("3d(c)",0,"no",0)))
chemical(a(5,"N ",o("3d(d)",0,"no",0)))
chemical(a(5,"N ",o("3d(e)",0,"no",0)))
chemical(a(6,"Si",o("3p(z)",0,"no",0)))
chemical(a(6,"Si",o("3d(a)",0,"no",0)))
chemical(a(6,"Si",o("3d(b)",0,"no",0)))
chemical(a(6,"Si",o("3d(c)",0,"no",0)))
chemical(a(6,"Si",o("3d(d)",0,"no",0)))
chemical(a(6,"Si",o("3d(e)",0,"no",0)))
chemical(a(7,"N ",o("2s",2,"no",0)))
chemical(a(7,"N ",o("3d(a)",0,"no",0)))
chemical(a(7,"N ",o("3d(b)",0,"no",0)))
chemical(a(7,"N ",o("3d(c)",0,"no",0)))



chemical(a(7,"N ",o("3d(d)",0,"no",0)))
chemical(a(7,"N ",o("3d(e)",0,"no",0)))
atomlocation(1,l(1501,-2036,171,1.56,6.2832,6.2832,6.2832,14),1)
atomlocation(2,l(1449,764,-29,0.4,0,0,0,4),1)
atomlocation(3,l(-1099,764,-29,1.56,0,-3.14159265,0,14),1)
atomlocation(4,l(-1099,-1784,-29,0.4,1.57079633,0,4.712387211,4),1)
atomlocation(5,l(-1099,764,-29,1.56,4.712387201,0,1.57079633,5),1)
atomlocation(6,l(1449,764,-29,0.4,0,0,0,4),1)
atomlocation(7,l(-1099,764,-29,1.56,0,-3.14159265,0,5),1)
commandactive("Files")
viewshown("Bak")
grid(10)
atom_count(8)
valencelist(2,0,4)
valencelist(2,0,4)
valencelist(2,0,4)
valencelist(2,0,4)
valencelist(7,0,-3)
valencelist(7,0,-3)
valencelist(7,0,-3)
valencelist(6,0,4)
valencelist(6,0,4)
valencelist(6,0,4)
valencelist(6,0,4)
valencelist(5,0,-3)
valencelist(5,0,-3)
valencelist(5,0,-3)
valencelist(4,0,4)
valencelist(4,0,4)
valencelist(4,0,4)
valencelist(4,0,4)
valencelist(3,0,-3)
valencelist(3,0,-3)
valencelist(3,0,-3)
valencelist(2,0,4)
valencelist(2,0,4)
valencelist(2,0,4)
valencelist(2,0,4)
valencelist(1,0,-3)
valencelist(1,0,-3)
valencelist(1,0,-3)
Çàòåì óêàçàííûé ôàéë ìîæåò áûòü ïðîñìîòðåí â îáúåìå êîìàíäîé

chemv.com â ôîðìå ìóëüòèïëèêàöèè,ó÷èòàâàþùèé õàðàêòåð
âàëåíòíîãî âçàèìîäåéñòâìÿ.

Êðèñò àëëè÷åñêàÿ îðèåíò àöèÿ ñèò ðàíà ïðîåêòèðóåòñÿ ïðîãðàììîé
chemstr.exe,â ñòðîêó êîòîðîé ïðèãëàøàåòñÿ ïðîåêòèðóåìûé
ôàéë:Si3N4.str.Óêàçàííàÿ ïðîãðàììà òàêæå çàùèùåíà
ïàðîëåì(123456789).

Ðóêîâîäñòâî ïî CHEMSTR -ïðîãðàììå
    (Êîíñòðóèðîâàíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû).Âåðñèÿ 4.4.



I. Îáùèé

 CHEMSTR - ïðîãðàììà äëÿ êîíñòðóèðîâàíèÿ è ïå÷àòè 3-ìåðíûõ
êðèñòàë-

ëè÷åñêèõ è ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð.  Ðåàëèçàöèÿ èìååò ìåñòî íå â
äåêàðòîâñêèõ  êîîðäèíàòàõ  è ïîòîìó îïåðàöèè ñèììåòðèè â êðèñ-
òàëëîãðàôèè áûñòðî òðàíñëèðóþòñÿ íà  ÿçûê  ïðîãðàììû.  Ðèñóíêè
PostScript,ïîëó÷åííûå MV-ïðîãðàììîé ñîâìåñòèìû ñ ôîðìàòîì EPS
è ìîãóò èìïîðòèðîâàòüñÿ íàèáîëüøèì êîëè÷åñòâîì òåêñòîâûõ  ïðî-
öåññîðîâ.
   Ôàéë îïðåäåëåíèÿ ñòðóêòóðû íóæíî äàâàòü êàê ïàðàìåòð

êîìàíäíîé
ñòðîêè:
  chemstr <filename >
Ðàñøèðåíèå ïî óìîë÷àíèþ: ".str".

  II. Ôîðìàò ôàéëà" Ñòðóêòóðû".

Ñòðóêòóðíûå äàííûå ÷èòàþòñÿ èç òåêñòîâîãî ôàéëà â íà÷àëå ïðîã-
ðàììû.  Çäåñü ñîäåðæèòñÿ äâà âèäà êîìàíä äàííûõ: ïðîñòîå èçëî-
æåíèå êîìàíä â îäíîé ñòðîêå è áëîêàõ äàííûõ,  íà÷èíàþùèõñÿ çà-
ãîëîâêîì áëîêà è çàêàí÷èâàþùèõñÿ ïóñòîé ñòðîêîé. Íîìåðà è êëþ-
÷åâûå  ñëîâà  îòäåëÿþòñÿ ñ ïðîáåëàìè èëè çàïÿòûìè.  Çíàê:" * "
èñïîëüçóåòñÿ êàê ðàçäåëèòåëü êîììåíòàðèÿ ( ëþáîé  òåêñò  ïîñëå
ýòî èãíîðèðóåòñÿ ). Ñèíòàêñè÷åñêèé àíàëèçàòîð êîìàíäû ïðèíèìà-
åò íåîäíîçíà÷íûå ñîêðàùåíèÿ äëÿ âñåõ êîìàíä,  i.e sy  çàìåùàåò
"ñèììåòðèþ" è ò.ä..

--- ïåðâûå äâå ñòðîêè ôàéëà îïðåäåëÿþò ñèñòåìó êîîðäèíàò
(ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè):
à b c
àëüôà(_7a_0),áåòòà(_7b_0),ãàììà(_7g_0)

Ãäå à,b,c èçìåðÿþòñÿ â àíãñòðåìàõ è óãëû â ãðàäóñàõ.

--- ïîçèöèè àòîìîâ çàäàþòñÿ â áëîêå àòîìîâ:

atoms
x1 y1 z1 type1 [name1]  * ( òåêñòîâûå ïàðàìåòðû
íàõîäÿòñÿ â ñêîáêàõ ) x2 y2 è ò.ä....

Ãäå "type" èñïîëüçóåòñÿ äëÿ öâåòà è ðàçìåðà, è "name" äëÿ ñâÿ-
çè  ìåæäó  àòîìàìè.  Êàæäûé atom äîëæåí èìåòü óíèêàëüíîå(ñîáñ-
òâåííîå) èìÿ. Èìÿ ìîæåò áûòü äî 6 ñèìâîëîâ äëèíîé, ïóñòûå èìå-
íà  ïîçâîëÿþòñÿ äëÿ atoms(àòîìîâ),êîòîðûå íå ñîåäèíÿþòñÿ õèìè-
÷åñêèìè ñâÿçÿìè.

 Îïðåäåëåíèÿ ÑÂßÇÈ ---:



Ñâÿçè
Name1 name2 [type1]
Name3 name4 [type2]
È ò.ä....

"type" ôàêóëüòàòèâåí-íåîáÿçàòåëåí,îí  èñïîëüçóåòñÿ äëÿ öâåòà
ñâÿçè àòîìîâ(atoms).

 --- Öâåòà è ðàçìåðû:

Ñâîéñòâà
Type1 color1 [size1] [psgray1]
Type2 color2 [size2] [psgray2]
...

"Öâåò" -  öâåò àòîìà è size-"ðàçìåð" àòîìà- äèàìåòð â àíãñòðå-
ìàõ.Ðàçìåð ïî óìîë÷àíèþ - íóëü.
Öâåòà - (VGA):
×åðíûé, ñèíèé, çåëåíûé, ñèíèé, êðàñíûé, ñèðåíåâûé, êîðè÷íåâûé,
(ëàòèíèçèðîâàííûå íàçâàíèÿ îòòåíêîâ:lightgray,darkgray,lightblue,
lightgreen,lightcyan,lightred,lightmagenta,) æåëòûé, áåëûé-âñå
öâåòà âñòàâëÿþòñÿ â ëàòèíñêîé òðàíñêðèïöèè.
Ïàðàìåòð psgray - óðîâåíü ñåðîãî PostScript (0-1) èñïîëüçóåìûé
â íàïå÷àòàííîì èçîáðàæåíèè.  Åñëè ýòî îòñóòñòâóåò,  ýòî  áóäåò
îïðåäåëÿòüñÿ ïðîãðàììîé ñàìîñòîÿòåëüíî â ôóíêöèè öâåòà ýêðàíà.
"size-ðàçìåð" è psgrey - áåç ýôôåêòà íà ñâÿçÿõ.

 --- îïåðàöèè Symmetry ïðåäñòàâëÿþòñÿ êîìàíäîé:

Ñèììåòðèÿ
Çàäàåòñÿ ñïèñîê ïðåîáðàçîâàíèé ñèììåòðèè.  Êàæäàÿ ñïåöèôèêàöèÿ
ñèììåòðèè íà÷èíàåòñÿ îäíîáóêâåííûì èäåíòèôèêàòîðîì.×èñëî

òàêèõ
ïðåîáðàçîâàíèé ðàâåí òðåì: s, m, r
s ax ay az bx bz [store]
Òðàíñôîðìèðóåò x ê ax * x + bx, y ê ay * y +by,z ê az *z +bz.
m ax ay az bx bz [store]
m-åñòü ïåðïåíäèêóëÿð ê âåêòîðó ( ax,ay,az),
ñîïðîâîæäàåìûé òðàíñëÿöèåé ( bx,bz ).
r ax ay az bx bz m [store]
Îïðåäåëÿåò îñü âðàùåíèÿ(öèêëè÷åñêîãî ñäâèãà)îòíîñèòåëüíî
(ax,ay,az) ïîðÿäêà m  ñòåïåíè (360/m ), ñîïðîâîæäàåìûé
òðàíñëÿöèåé (bx,bz ).
Âñå ïðåîáðàçîâàíèÿ ïðèìåíÿþòñÿ òîëüêî ê íà÷àëüíîìó íàáîðó ñâÿ-
çåé,åñëè êëþ÷åâîå ñëîâî "ïàìÿòè" íå ïðåäñòàâëåíî.  Ýòî çàñòàâ-
ëÿåò ïðîãðàììó ïîìåùàòü âñå íîâûå ïîçèöèè ñîçäàííûå ñèììåòðèåé
îáðàòíî â áóôåð ââîäîâ, ïîýòîìó ïîñëåäóþùèå ïðåîáðàçîâàíèÿ áó-
äóò äåéñòâîâàòü òàêæå íà ýòè íîâûå ýëåìåíòû.  Äðóãèìè ñëîâàìè,
ýòî áóäåò çàñòàâëÿòü ïðîãðàììó ãåíåðèðîâàòü âñå ïðåîáðàçîâàíèÿ



âïåðåäè "ïàìÿòüþ" .  Íàïðèìåð, åñëè âû èìååòå ìîëåêóëó ñ öåíò-
ðîì èíâåðñèè â (x,y, z), ñïèñîê ñèììåòðèè ìîæåò íà÷èíàòüñÿ ñ:
S - 1 -1 -1 2x 2y 2z ïàìÿòü
( Ñì. òèïîâûå âêëþ÷åííûå ôàéëû )
 Íàáîðû äàííûõ: ---
Êîìàíäà(ââîäèòñÿ ëàòèíñêîå íàçâàíèå):
Íîâûé(ââîäèòñÿ ëàòèíñêîå íàçâàíèå):
Èíñòðóêòèðóåò ïðîãðàììó-  íåìåäëåííî  îáðàáàòûâàòü  äàííûå  èç
àòîìîâ, ñâÿçåé è ñïèñêîâ ñèììåòðèè è ïîâòîðíî èíèöèàëèçèðîâàòü
ñîîòâåòñòâóþùèé  áóôåð.  (  "Ñâîéñòâà"-  íå èíèöèàëèçèðóþòñÿ è
äîëæíû ïîÿâëÿòüñÿ ïåðåä  êîìàíäîé  'new'  ).  "Íîâûé"-  äîëæåí
âñåãäà  ñîïðîâîæäàòüñÿ äðóãèì ñïèñêîì àòîìîâ.  Ýòà îñîáåííîñòü
ìîæåò áûòü ïîëåçíà êîãäà ðàçëè÷íûå  ìîëåêóëû  èìåþò  ðàçëè÷íóþ
ñèììåòðèþ.
 --- ñïèñîê ÿ÷ååê çàäàåòñÿ:
ß÷åéêè
H1 k1 l1
H2 k2 l2
È ò.ä....
ß÷åéêà 0,0,0 ñîçäàåòñÿ ïî óìîë÷àíèþ è  íå  äîëæíà  âêëþ÷àòüñÿ.
Òåêóùàÿ âåðñèÿ ïîääåðæèâàåò òîëüêî ïðîñòóþ ðåøåòêó,  íî äðóãîé
âàðèàíò(fc,  bc ) ìîæåò ñîçäàí îáúÿâëåíèåì òðàíñëÿöèè êàê îïå-
ðàöèè ñèììåòðèè.
 --- óïðàâëÿþò è êîìàíäû îòîáðàæåíèÿ
Îñü ax ay az
Öåíòðèðóéòå cx  cz
Ýòè êîìàíäû îïðåäåëÿþò îñü è îòìåòêó îòíîñèòåëüíî  êîòîðîé  âû
áóäåòå  âðàùàòü ñèñòåìó êîîðäèíàò ïðè âûáîðå íàïðàâëåíèÿ ïðîñ-
ìîòðà. Çíà÷åíèÿ ïî óìîë÷àíèþ: 0 0 1 ( z îñü ) è 0.5 0.5 0.5.
Ôðåéì íà
Ôðåéì îò
Ôðåéì âñå
Âûáèðàåò ãðàíèöû ÿ÷åéêè êîòîðûå íóæíî âûâåñòè: 0,0,0 (íà), íè
îäèí (îò) èëè âñåõ ÿ÷ååê.
Ïî óìîë÷àíèþ âêëþ÷åí.
 --- ïå÷àòàþò óñòàíîâêó
pictureframe íà
pictureframe îò
Îãðàíè÷åíèÿ îòñå÷åíèÿ áóäóò ïîÿâëÿòüñÿ (íà) èëè íå (îò). Ïî
óìîë÷àíèþ âêëþ÷åí.
Ëàíäøàôò
Èçìåíÿåò( çàìåíÿåò) îðèåíòàöèþ âûâîäà PostScript ê ëàíäøàôòó.
 --- äðóãèå êîìàíäû
  MV âûïîëíÿåò íåêîòîðûå îïòèìèçàöèè,êîòîðûå âû  ìîæåòå  âûáî-
ðî÷íî  âûêëþ÷èòü  åñëè  âû íàõîäèòå ÷òî îáðàáîòêà äàííûõ áåðåò
ñëèøêîì áîëüøîå êîëè÷åñòâî âðåìåíè.

specials îò
specials íà
specials âñå  (Ïî óìîë÷àíèþ)



Êîãäà ñòðîêà ïåðåñåêàåò öåíòð àòîìà- ýòî  áóäåò  çàçîð  â  äâå
÷àñòè.  Âûáîðû  êîìàíäû,êîòîðûìè  "ñïåöèàëüíûå"  ïîçèöèè àòîìà
ðàññìàòðèâàþòñÿ:" Íè îäèí (îò),  òîëüêî óçëû ðåøåòêè (íà)  èëè
âñå  àòîìû  íå ìîãóò ïðîâåðÿòüñÿ".  Ýòà îïöèÿ íå èìååò íèêàêîé
ýôôåêò,åñëè îñè íå âûâîäÿòñÿ ( ôðåéì îò ).
Çàçîð x
Ìàêñèìàëüíàÿ äëèíà âûâåäåííîé ñòðîêè - x ( â àíãñòðåìàõ).  Áî-
ëåå  äëèííûå ñòðîêè áóäóò èìåòü çàçîð â áîëåå êîðîòêèõ ñåãìåí-
òàõ.
III Ïðîñìîòð è ïå÷àòü.
Íàïðàâëåíèå ïðîñìîòðà  âûáèðàåòñÿ  ÷åòûðüìÿ  êëàâèøàìè êóðñîðà
è:+ ,  -.  Êîîðäèíàòû öåíòðà ïðîåêöèè ( îòìåòêà èç êîòîðîé  âû
íàáëþäàåòå ) îòîáðàæàþòñÿ â ëåâîì âåðõíåì óãëå ýêðàíà.

Êîìàíäà 'P' - îòîáðàæàåìîå èçîáðàæåíèå ê Postscript ôàéëó.

Ñîäåðæàíèå :
 chemstr.exe     Íàñòîÿùàÿ âûïîëíÿåìàÿ ïðîãðàììà  ñ

ïàðîëåì:1234567890.
                 îò÷åòå ïî òåìå:"Õèìè÷åñêèé äèçàéí êàê ôîðìà

êîìïüþòåðíîãî
                 ìîäåëèðîâàíèÿ ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ".
  Si3N4.str       Ôàéë êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû íèòðèäà êðåìíèÿ ñî

ñïåöèàëüíî-
                 îðèåíòèðîâàííîé ñòðóêòóðîé â 3-õ ìåðíîì ïðîñòðàíñòâå.
 Ôàéë çàäàííîãî ñîñòàâà âûâîäèò íà ìîíèòîð öâåòíîå òðåõìåðíîå

èçîáðàæåíèå ïðîåêòèðóåìîãî ìàòåðèàëà “ñèòðàí”.



ÂÛÂÎÄÛ
1.Îñóùåñòâëåí àíàëèç ñóùåñòâóþùåé ëèòåðàòóðû ïî

ðàçðàáàòûâàåìîé òåìå â òîì ÷èñëå ñ èñïîëüçîâàíèåì e-mail è ftp-
ñåðâåðîâ.

2.Ðàçðàáîòàíû è ïðîèëëþñòðèðîâàíû âîçìîæíîñòè ðàñ÷òåà
ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñïëàâîâ ðàçëè÷íîãî ñîñòàâà ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû
UCMO(óíèâåðñàëüíàÿ êîìïü-þòåðíàÿ ìîäåëü â îïåðàöèÿõ).

3.Îáíàðóæåíà ôèçèêî-õèìè÷åñêàÿ çàêîíîìåðíîñòü ìåæäó
âåëè÷èíàìè ýíåðãèè àòîìèçàöèè ñîåäèíåíèÿ è ôîðìîé õèìè÷åñêîé
ñâÿçè â ñîåäèíåíèè, ñïëàâå.

4.Âïåðâûå óñòàíîâëåíà çàâèñèìîñòü ìåæäó ôîðìîé ìåæàòîìíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ, âåëè÷èíîé âíóòðåííåãî òðåíèÿ ìåæäó àòîìàìè
âåùåñòâà è âåëè÷èíîé êîýôôèöèåíòà òðåíèÿ â òîì ÷èñëå äëÿ
íåìåòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ.

5.Ïîñòðîåí èíòåãðèðîâàííûé ïàêåò Ñhem.Office,ïîçâîëÿþùèé
ïðîåêòèðîâàòü íà ïëîñêîñòè,à çàòåì è â òðåõìåðíîì èçîáðàæåíèè
ìàòåðèàëû çàäàííîãî ìîëåêóëÿðíîãî ñîñòàâà,à çàòåì ïðåäñòàâèòü
îðèåíòèðîâàííûé ìàòåðèàë çàäàííîãî íåìåòàëëè÷åñêîãî â ôîðìå
êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ñ çàäàííîé ñòåïåíüþ ñèììåòðèè.Ïàðîëè
òðåõ ïðîãðàìì:chem1.exe;chemv.exe;chemstr.exe ñîñòàâëÿåò
÷èñëî:123456789.

6.Â êà÷åñòâå íåìåòàëëè÷åñêîãî ìàòåðèàëà,ðåêîìåíäóåìîãî äëÿ
èñïîëüçîâàíèÿ â ôîðìå êîëîäîê èëè äèñêîâ òîðìîæåíèÿ òîðìîçíûõ
óñòðîéñòâ êîëåñà, ïðåäëàãàåòñÿ îðèåíòèðîâàííûé ñîñòàâ ñèòðàíà
ýêâèâàëåíòíîãî ïî ñîñòàâó íèòðèäó êðåìíèÿ Si3N4.
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