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B paáoòe ïpeäcòaâëeíû íoâûe òeopeòè÷ecêèe è ýêcïepèìeíòaëüíûe peçóëüòaòû
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“Kèáepíeòè÷ecèêe ìoäeëè â ìaòepèaëoâeäeíèè” Hoâocèáèpcê: Chem. Lab.
NCD, 1996. 232 C.) ÿâëÿeòcÿ ïpeêpacíûì ïocoáèeì äëÿ ïpoâeäeíèÿ íeoáxoäèìûx
pac÷eòoâ ía ïepcoíaëüíoé ÝBM c ècïoëüçoâaíèeì peçóëüòaòoâ íacòoÿùeé
ìoíoãpaôèè äëÿ ïpoãíocòè÷ecêèx aíaëèçoâ â oáëacòè êoícòpóèpoâaíèÿ câoé-
còâ còaëeé c çapaíee çaäaííûìè câoécòâaìè ïepeä ïpoâeäeíèeì äopoãocòoÿùèx
íaòópíûx ýêcïepèìeíòoâ.
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ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Coâpeìeííûé íaó÷ío-òexíè÷ecêèé ïpoãpecc xapaêòepè-çóeòcÿ
íeïpepûâíûì âoçpacòaíèeì òexíèêo-ýêoíoìè÷ecêèx ïoêaçaò-
eëeé ìaøèí, ïpèáopoâ è coopóæeíèé. Ýòo oáócëaâëèâaeò
íeïpepûâíûé pocò òpeáoâaíèé ê ópoâíþ è paçíooápaçèþ
paáo÷èx câoécòâ ìaòepèaëoâ. Ócëoâèÿ ìacco-âoão ïpoèçâoäcòâa
òpeáóþò oïpeäeëeííoão ópoâíÿ òexíoëo-ãè÷ecêèx câoécòâ,
oáecïe÷èâaþùèx ýêoíoìè÷íocòü èçãoòoâ-ëeíèÿ è íaäeæíocòè â
ýêcïëóaòaöèè èçäeëèé.

Bce âoçpacòaþùèe òpeáoâaíèÿ ïpoìûøëeííocòè
opèeíòèpóþòcÿ ía paçpaáoòêè íoâûx cïëaâoâ, oáëaäaþùèx
ïoâûøeííûìè è ýêcïëóaòaöèoííûìè xapaêòepècòèêaìè. B
íacòoÿùee âpeìÿ èx êoëè÷ecòâo äocòèãëa 10000. Cóùecòâóþ-
ùaÿ cècòeìa paçpaáoòêè cïëaâoâ ìeòoäoì ïpoá è oøèáoê
ïepecòaëa óäoâëeòâopÿòü coâpeìeííûì òpeáoâaíèÿì. Oía ïo-
ãëoùaeò âce áoëüøe âpeìeíè è cpeäcòâ è äaeò âce áoëee
cêpoìíûe êoíe÷íûe peçóëüòaòû. B 90-x ãoäax áûëa ïpeäëoæeía
cècòeìa paçpaáoòêè cïëaâoâ c oïòèìaëüíûìè câoécòâaìè
ïoëó÷èâøaÿ íaçâaíèe «cèíòeça cïëaâoâ». Ocíoâíûìè èí-
còpóìeíòaìè cècòeìû ÿâëÿþòcÿ: ôèçèêo-xèìè÷ecêèé aíaëèç,
ïepèoäè÷ecêaÿ cècòeìa ýëeìeíòoâ, ïocòpoeíèe ìaòeìaòè÷ecêèx
ìoäeëeé cïëaâoâ êaê ôóíêöèè èx câoécòâ ía ocíoâe
ïëaíèpóeìûx ýêcïepèìeíòoâ. Oäíèì èç peøaþùèx ýòaïoâ
cèíòeça ÿâëÿeòcÿ cècòeìa-òè÷ecêoe coïocòaâëeíèe äèaãpaìì co-
còoÿíèÿ cïëaâoâ c èx câoécòâaìè. Äëÿ âûïoëíeíèÿ ýòoé
oïepaöèè íeoáxoäèìû ïoëíûe câeäeíèÿ o ìeòacècòeìe äèaãpaìì
cocòoÿíèÿ äëÿ êaæäoé ocíoâû cïëaâa. Ïoäaâëÿþùaÿ ìacca
òexíè÷ecêèx cïëaâoâ pacïoëa-ãaeòcÿ 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 cïëaâoâ, ê
coæaëeíèþ, íe ïoçâoëÿþò ïepeéòè ê êoëè÷ecòâeííoìó aíaëèçó
òaêèx cècòeì, ÷òo cóùecòâeíío cíèæaeò âoçìoæíocòè è ïoëeçí-
ocòü ècïoëüçoâaíèÿ äaííoão ìeòoäa.



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

Meòacècòeìû ía÷aëüíûx ó÷acòêoâ cïëaâoâ ôaêòè÷ecêè câèä-
eòeëücòâóþò ëèøü o äocòèæeíèè íe paâíoâecíûx, a êâaçèpaâí-
oâecíûx cocòoÿíèé è â ýòoì cìûcëe òoæäecòâeíío íe
oïècûâaþòcÿ èçâecòíûì ïpaâèëoì ôaç. Ïoäoáíoão poäa cocòoÿ-
íèÿ, íaïpèìep, â cëoæíûx cèëèêaòíûx cècòeìax ïoòpeáoâaëè
ïocòpoeíèÿ ocoáoé òeopèè cóáëèêâèäócíûx cocòoÿíèé äëÿ
êoòopûx ïpaâèëo ôaç Ãèááca ecòü ÷acòíûé cëó÷aé [1]. Ècïoëü-
çoâaíèe ía÷aëüíûx ó÷acòêoâ ìeòacècòeì äëÿ cèíòeça cïëaâoâ
opèãèíaëüíûì oápaçoì paccìaòpèâaëocü Á.B. Ãóëÿeâûì [2] äëÿ
ïocòpoeíèÿ â òoì ÷ècëe è cïëaâoâ c íaïepeä çaäaííûìè òexíoë-
oãè÷ecêèìè câoécòâaìè: òpeùèío-ócòoé÷èâocòüþ (τ), ïopècòo-
còüþ (δ), æèäêoòeêó÷ecòüþ (λ), òexíoëoãè÷íocòüþ (γ). Hacòo-
ÿùaÿ paáoòa còaâèò câoeé öeëüþ ïoêaçaòü, ÷òo ýëeêòpoííoe
còpoeíèe êâaçèaòoìoâ ëeãèpóþ-ùèx, ïpèìecíûx ýëeìeíòoâ â
còaëÿx è êa÷ecòâeíío è êoëè÷ecòâeíío oïpeäeëÿeò ïo cóùecòâó
pacòâopèìocòü ýòèx ýëeìeíòoâ â òâepäoé, æèäêoé ôaçe æeëeça, a
òaêæe ïoçâoëÿeò äaòü êëaccèôèêaöèþ ýëeìeíòoâ â cïëaâax
æeëeça ïo èx ýëeêòpoííoìó còpoeíèþ: ôeppèòèçaòopû (êëacc
A), aócòeíèçaòopû (êëacc Á), ïepëèòèçaòopû (êëacc B) è ò.ï., è
äaeò còpoãoe ôèçèêo-xèìè÷ecêoe oáocíoâaíèe òexíoëoãè-÷ecêèì
ïapaìeòpaì còaëeé (τ, δ, λ, γ). C ýòoé öeëüþ ècïoëü-çoâaí ìeòoä
êoìïüþòepíoão ìoäeëèpoâaíèÿ câoécòâ ìaòepèaëoâ êaê
ôóíêöèè ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ èx êâaçèaòoìoâ (ìoäeëü
KâaMB), êoòopûé ócïeøío ïpèìeíÿëcÿ äëÿ ïocòpoeíèÿ ìoäeëeé
êapáèäíûx ôaç [3], ïëeío÷íûx ìaòe-pèaëoâ [4] è ôèçèêo-
xèìè÷ecêèx câoécòâ öâeòíoão còeêëa [5] è cëóæèò ocíoâoé âo-
oáùe êèáepíeòè÷ecêèx ìoäeëeé â ìaòepèaëoâeäeíèè (cì.
Kóòoëèí C.A., Koòþêoâ B.È., Ïècè-÷eíêo Ã'.M.
«Kèáepíeòè÷ecêèe ìoäeëè â ìaòepèaëoâeäeíèè», Hoâocèáèpcê:



Chem. Lab.NCD, 1996. C. 232). Óíèâepcaëü-íocòü âoçìoæíocòeé
ìeòoäa ôaêòè÷ecêè áaçèpóeòcÿ êaê ía ocíoâaíèÿx ïepè-
oäè÷ecêoão çaêoía â coâpeìeííoé ôopìóëè-poâêe: «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 ïpoö-
eccoâ äèôôóçèè, âçaèìíoé ìèãpaöèè, òóíeëèpoâaíèÿ, êaí-
aëèpoâaíèÿ è ò.ï. ïpoöeccoâ äèíaìèêè».

B çaêëþ÷eíèe aâòopû c÷èòaþò câoèì ïpèÿòíûì äoëãoì âûpaçèòü
ïpèçíaòeëüíocòü ça ìíoãèe ãoäû coâìecòíoão aêòèâíoão
coòpóäíè÷ecòâa äoêòopaì òexíè÷ecêèx íaóê: O.H. Maãíèöêoìó, E.È.
Ïpÿxèíó. Cëeäóeò oòìeòèòü ocoáûé âêëaä êaíäèäaòa xèìè÷ecêèx íaóê
Þ.A. Ôpoëoâa, â câoe âpeìÿ çaùèòèâøeþ äèccepòaöèþ ïoä póê-
oâoäcòâoì oäíoão èç aâòopoâ íacòoÿùeé ìoíoãpaôèè è âíecøeão
cóùecòâeííûé âêëaä â ôopìèpoâaíèe áaíêa äaííûx è ía÷aëüíûx
ïpeäcòaâëeíèé oïècaíèÿ êoìïüþòepíûìè ìoäeëÿìè câoécòâ êoí-
còpóêöèoííûx còaëeé.



1. Êâàçèàòîìíàÿ ìîäåëü âåùåñòâà (ÊâàÌÂ)
è ïðèíöèïû ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß ñâîéñòâ ñïëàâîâ.

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.

Paçóìeeòcÿ cëeäóeò ïoíèìaòü, ÷òo coçäaâøaÿcÿ
ïapaäoêcaëüíaÿ cèòóaöèÿ íe ecòü ïpocòaÿ “òo÷êa çpeíèÿ” òex
èëè èíûx aâòopoâ, a oòpaæaeò ïo paçíoìó ocìûcëèâaeìûé âo-
çìoæío oäèí è òoò æe ýêcïepèìeíòaëüíûé ìaòepèaë, â peçóëüò-
aòe ÷eão âûpaáaòûâaeìûe â ýòèx cëó÷aÿx ôopìû aácòpaêöèè
ïpèâoäÿò ê ïocòaíoâêe è paçëè÷íûx acïeêòoâ ýêcïepèìeíò-
aëüíoé ïpoâepêè.

Ïoä êâaçèaòoìíoé ìoäeëüþ âeùecòâa ïoíèìaeòcÿ òaêoe êo-
íäeícèpoâaííoe cocòoÿíèe (æèäêoe èëè òâepäoe), êoòopoe co-
còaâëeío 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, f –– 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 ââo-



äèò ïpè peøeíèè ópaâíeíèÿ Øpeäèíãepa äëÿ òaêoé
êoíôèãópaöèoííoé cècòeìû ãaìèëüòoíèaí Xaááapäa, óäo-
âëeòâopÿþùèé èíòepïoëÿöèoííoé òeopèè, â êoòopoé ïpo-
ÿâëÿþòcÿ 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 cè-
còeìó ocíoâíûx, êoëëeêòèâèçèpoâaííûx è ëoêaëèçoâaííûx co-
còoÿíèé (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 (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 cè-
còeìû, ïoçâoëèëè âû÷ècëèòü ýíepãèþ ocíoâíoão cocòoÿíèÿ
êâaçèaòoìoâ è ìoäeëè KËOÏ:
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ãäe z — oáùee ÷ècëo ýëeêòpoíoâ, paâíoe çapÿäó aòoìa; Nê —
÷ècëo ëoêaëèçoâaííûx ýëeêòpoíoâ; (z – Nê) — ÷ècëo ëoêaëèço-
âaííûx ýëeêòpoíoâ.

Toãäa, ïo êpaéíeé ìepe, ocíoâíûe çía÷eíèÿ E0 cooòâeòcò-
âóþò caìoé èíòepecíoé, ïpoìeæóòo÷íoé oáëacòè peaëüíûx ìeò-
aëëoâ (rs = 1,8 + 5,6). È, cooòâeòcòâeíío, ìeòaëëoïoäoáíûì ôa-
çaì 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 óïpó-
ãèx 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 G, ïpo êoòopóþ ãoâopÿò, ÷òo oía ecòü ôóíêöèÿ
pacïpocòpaíeíèÿ 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 G2,
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 íepaâí-
oâecíûx 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 cè-
còeìaòè÷ecêoão ìeòoäa ÷acòè÷íoão èëè âûáopo÷íoão
cóììèpoâaíèÿ, oïèpaþùeãocÿ ía òexíèêó äèaãpaìì Ôeéíìaía,
cocòaâëÿeìûx äëÿ ýíepãèè ω è êâaçèèìïóëüca κ êâaçè÷acòèö
ôóíêöèè Ãpèía G(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. Oäí-
aêo, 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 pac-
cìoòpeíèþ 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
G(κ, ω), êoòopaÿ oïècûâaeòcÿ:

G
ik k

( , )
( , )

κ ω
ω ε κ ω τ

=
− − + −

1
1Σ

, (3)

ãäe G(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÷a-

còèöû 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 G(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 cóùecò-
âóeò è â cècòeìe c âçaèìoäeécòâèeì, oäíaêo ïpè ýòoì âeëè÷èía
cêa÷êa ìeíüøe 1, a ýòoò âaæíûé òeopeòè÷ecêèé âûâoä ïo-
çâoëÿeò, ècïoëüçóÿ ïpeäcòaâëeíèÿ oäíoýëeêòpoííoão
ïpèáëèæeíèÿ, còpoèòü êapòû pacïpeäeëeíèÿ ýíepãèè E
âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ äëÿ êâaçèaòoìoâ êoíäeícèpoâaííoé cè-
còeìû 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
ýëeêòpoííûx ïoëoc oïècûâaëècü áû ïceâäoêóëoíoâcêèì
ïoòeíöèaëoì òèïa ïoòeíöèaëa Cëeéòepa:

Pèc. 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) (a),



cïëaâa cocòaâa FeCr (á) è êapáèäa æeëeça cocòaâa Fe3C (â).
Cïëoøíûe ëèíèè ìeòaëëoâ Mo, Fe; ïóíêòèpíûe — xpoìa, óãëepoäa;
ìaãíèòíûe ÷ècëa ïoäópoâíeé 0, 1, 2 ïpocòaâëeíû c ïpaâoé còopoíû.



Taáëèöa 2

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

cocòoÿíèé â cïëaâax æeëeça (Fe) c sp–ýëeìeíòaìè (Ý) /6/

Cocòaâ ×ècëo ýëeêòpoíoâ Øèpèía
spd–ïoëo-

n(E), ýB–1 Ef

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 ýêpaíèpo-âaíèÿ
λ, âoçìoæíûe äëÿ cooòâeòcòâóþùèx oáoëo÷eê è ïoäoáoëo÷eê
aòoìoâ ýëeìeíòoâ, ìoãóò áûòü âû÷ècëeíû èç òeopèè ôëþêòó-
aöèé è òaêèì oápaçoì, íe òoëüêo cocòoÿíèÿ áëèçêèe ê ïoâepxí-
ocòè Ôepìè â êâaçèaòoìíoé êoíäeícè-poâaííoé cpeäe, ío è
caìè ýíepãeòè÷ecêèe cocòoÿíèÿ â óïpoùeííoé ìoäeëè (pèc. 1 a-â)
ìoãóò áûòü óòo÷íeíû â paìêax êâaíòoâo-ôëþêòóaöèoííoé ìoäeëè
còpoeíèÿ òóãoïëaâêèx coeäèíeíèé â òoì ÷ècëe è òaêèe cocòoÿ-
íèÿ, êoòopûe oòíocÿòcÿ ê còpóêòópe è ýíepãeòèêe öeíòpoâ äeô-



eêòooápaçoâaíèÿ. Tepìoäèíaìè÷ecêèe câoécòâa è pacïpeäeëeíèe
ýëeêòpoííûx ïoëoc â êapáèäax d-ïepexoäíûx ìeòaëëoâ óäa÷ío
èíòepïpeòèpóþòcÿ â paìêax ìoäeëè KâaMB.

Pèc. 1 è òaáë. 1–2 ïoçâoëÿþò cäeëaòü íeêoòopûe oáùèe
çaìe÷aíèÿ oòíocèòeëüío ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ êapáèäoâ (d–ìeò-
aëëoâ 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 cocòoÿ-
íèè. 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 còpeì-
ÿòcÿ çaíÿòü íèçêoýíepãeòè÷ecêóþ ÷acòü d–ïoëocû aòoìoâ
óãëepoäa.

Äëÿ áoëüøèícòâa êapáèäoâ xapaêòepío çaïoëíeíèe ýëeêòpo-
íaìè 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 çaâècèì-
ocòè oò aòoìíoão íoìepa è êaæäoì pÿäó ïepèoäè÷ecêoé cè-
còeìû. Taê, íaïpèìep, ecëè aòoìû òèòaía è âaíaäèÿ ÿâëÿþòcÿ
äoíopaìè ýëeêòpoíoâ, òo cëeäóþùèe ça íèìè öèpêoíèé è íèo-
áèé óæe çaxâaòûâaþò èç d–ïoëocû aòoìoâ óãëepoäa 0,54 è 1,72
ýëeêòpoía cooòâeòcòâeíío. Eùe áoëüøèìè aêöeïòopíûìè câoé-
còâaìè oáëaäaþò ãaôíèé è òaíòaë. Taêaÿ æe çaêoíoìepíocòü
íaáëþäaeòcÿ è äëÿ ìeòaëëoâ äpóãèx ãpóïï, ïepexoä âaëeíòíûx
ýëeêòpoíoâ oò aòoìoâ ìeòaëëa ê aòoìaì óãëepoäa cëeäóeò pac-
cìaòpèâaòü êaê óâeëè÷eíèe ýëeêòpoííoé ïëoòíocòè â oêpecòío-



còÿx 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 oêpecòío-
còÿx 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. Oáúÿcíÿeòcÿ ýòo òeì, ÷òo ó d–ìeòaëëoâ íaèáoëüøaÿ ïëoòío-
còü 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, cooòâe-
òcòâeíío, 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 câÿ-
çeé 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 ýêcïepèìeíò-
aëüíûìè äaííûìè o câoécòâaì êapáèäoâ è coeäèíeíèè æeëeça c
sp–ýëeìeíòaìè. Bèäío, ÷òo êapáèäû Co2C, Co3C è Ni3C èìeeò
oòpèöaòeëüíûe çía÷eíèÿ ýíepãèè câÿçè Me–C. Ýòo câèäeòeëücò-
âóeò 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 ýëeêòpocoïpoòèâ-ëeíèÿ è òâepäocòè è
ïoíèæeííûìè çía÷eíèÿìè ìoäóëÿ íopìaëüíoé óïpóãocòè ïo
cpaâíeíèþ c ýòèìè xapaêòepècòè-êaìè 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 3

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

Kapáèä Ecâ

Me–Me,
êêaë/ìoëü

Ecâ

C–C,
êêaë/ìoëü

Ω
êapáèäa;

êêaë/ìoëü

Ecâ

Me–C,
êêaë/ìoëü

η

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

Taáëèöa 4

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

Ω ýíepãèÿ
aòoìèçaöèè;

Ýíepãèÿ câÿçè â êêaë/ìoëü η

êêaë/ìoëü 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

Ïpoäoëæeíèe òaáë. 4

Ω ýíepãèÿ
aòoìèçaöèè;

Ýíepãèÿ câÿçè â êêaë/ìoëü η

êêaë/ìoëü Fe–Fe Ý–Ý Fe–Ý
Fe2P 218,5 113 33 73 0,15
FeP 209 105 49 55 0,23
FeP2 222 108 53 61 0,24
FeSb 180 73 72 35 0,40
FeAs 190 95 61 34 0,32
Fe2O3 189 86 — — —
FeS 163 93 40 30 0,26
FeSe 189 93 53 53 0,28
FeTe2 155 104 38 13 0,25

Èccëeäoâaíèe ïpèpoäû xèìè÷ecêoão âçaèìoäeécòâèÿ peíòãeíoý-
ìèccèoííûìè ìeòoäaìè â cïëaâax è coïocòaâëeíèe ýòèx peçóëüò-
aòoâ c pac÷eòaìè, ïpoèçâoäèìûìè ïo êapòaì pacïpeäeëeíèÿ
ýíepãèè âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ â ïpèáëèæeíèè KâaMâ, ïoçâoëèëo â
íaòópíoì ýêcïepèìeíòe óáeäèòücÿ â íeoáxoäèìocòè è äocò-
aòo÷íocòè ìoäeëèpóeìûx ïpeäcòaâëeíèé êoíäeícèpoâaííoé cpeäû
â ïpèáëèæeíèè êâaçèaòoìíoão còpoeíèÿ êapáèäoâ è cïëaâoâ [6, 7].

Ïoëó÷eííûe peçóëüòaòû ïoçâoëÿëè íaäeÿòücÿ ía ïëoäoòâopí-
ocòü 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 câoé-
còâo Cpac÷ êaê ôóíêöèþ còpoeíèÿ ýëeêòpoííûx ïoëoc ïoäpeø-
eòêè 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 m =
0,1,2,3) êâaíòoâûx ÷èceë (pèc.1). Áëaãoäapÿ m–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 ïoëoæèò-
eëüíûe çía÷eíèÿ l.

Kpèâûe E(k) (pèc.1) pacc÷èòaíû âïëoòü äo çía÷eíèÿ

kmax ,= 


 =4

3

4
2 418

2 3

(6)

â èíòepâaëe çía÷eíèé ýíepãèé oò Emin = 1,0 a.e. Emax = 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 äaëüí-
eéøèx 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 èíâa-
pèaíòíoe, 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 êo-
ýôôèöèeíòaìè X1, X2, X3, oòoápaæaþùèìè èíâapèaíòíoe, ëèí-
eéíoe 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).



Koýôôèöèeíòû pacc÷èòûâaëècü ècxoäÿ èç çía÷eíèé ôóíêöèé
E(k), âçÿòûx â 13 paçëè÷íûx òo÷êax â èíòepâaëe èçìeíeíèÿ
êâaçèèìïóëüca 0 < k < kmax. Bce pac÷eòû ïpoèçâoäèëècü ía
ÝBM.

Ècïoëüçoâaíèe êoýôôèöèeíòoâ ×eáûøeâa ïoçâoëÿeò ïo
ópaâíeíèþ (7) âû÷ècëèòü ýíepãèþ âaëeíòíoé ïoëocû ýëeêòpoíoâ
äëÿ cooòâeòcòâóþùèx ýëeìeíòoâ, ïpèìeíeíèe ìeòoäa êoìïüþòepí-
oão ìoäeëèpoâaíèÿ, c ècïoëüçoâaíèeì êoýôôèöèeíòoâ ×eáûøeâa è
çía÷eíèÿ ýíepãèè Ôepìè (òaáë. 5), äaeò âoçìoæíocòü ócòaíoâèòü
câÿçü ìeæäó ôèçèêo-xèìè÷ecêèìè câoécòâaìè cïëaâoâ è
ýëeêòpoííûì còpoeíèeì ëeãèpóþùèx ýëeìeíòoâ â ôopìe ëèíeéíûx
(9) èëè äècêpèìèíaíòíûx çaâècèìocòeé ïo êëaccaì A, Á, B, Ã, ïo-
çâoëÿþùèx êoëè÷ecòâeíío âû÷ècëÿòü câoécòâa (C): òeìïepaòópó
ïpeâpaùeíèÿ ýëeìeíòa â cïëaâe ìeòacècòeì ía÷aëüíûx ó÷acòêoâ,
ïpeäeëüíóþ pacòâopèìocòü ýëeìeíòa (aò. %) â òâepäoé (α), æèäêoé
(β) ôaçe.

Còeop = α i iX B+∑ (9)

Còeop — òeopeòè÷ecêè pacc÷èòûâaeìoe câoécòâo; Xi — êoýôôèöè-
eíòû ×eáûøeâa ëeãèpóþùeão êoìïoíeíòa cïëaâa; B — ïocòoÿí-
íûé ÷ëeí.

Taáëèöa 5

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

Ýëeìeíò 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

Ïpoäoëæeíèe òaáë. 5

Ýëeìeíò Ópoâeíü
Ôepìè;

Çía÷eíèÿ êoýôôèöèeíòoâ ×eáûøeâa Ópoâeíü
âaëeíòíocòè

EF, ýB b1 b2 b3 ïoëoc
–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

Fe –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

Fe –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

Fe –2,45 –0,127 0,026 –0,006 d1

–0,186 0,035 –0,007 d2



B òaáë. 6 ïpèâeäeíû peçóëüòaòû êoìïüþòepíoão
ìoäeëèpoâaííaÿ (C) cïëaâoâ ía ocíoâe æeëeça: α, β, Tn êaê
ôóíêöèè íeoáxoäèìoão è äocòaòo÷íoão ÷ècëa êoýôôèöèeíòoâ
×eáûøeâa Xi. Ïpè ýòoì êaê ïoêaçûâaeò aíaëèç âûcoêèe
çía÷eíèÿ êoýôôèöèeíòoâ êoppeëÿöèè câèäeòeëücòâóþò o
ôóíêöèoíaëüíoé çaâècèìocòè ìeæäó ècêoìûì câoécòâoì è
ýëeêòpoííûì còpoeíèeì ëeãèpóþùèx êâaçèaòoìoâ êoìïoíeíòoâ
â ïpeäeëax êëacca ëeãèpóþùèx ýëeìeíòoâ: A — ôeppèòè-
çaòopoâ; Á — aócòeíèçaòopoâ; B — ïepëèòèçaòopoâ è ò.ä.

Taáëèöa 6
Bëèÿíèe ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ êâaçèaòoìoâ

ía pacòâopèìocòü ýëeìeíòoâ â æeëeçe

Këacc
ýëeìeí-
òoâ ïo

[2]

Ópaâíeíèe câÿçè Koýôôè-
öèeíò

êoppeëÿö
èè

ìoäeëè
Tï = (1258,9 + 813,3 X4 – 33979,3 X9 – 27809,1 X12 +
+ 57,0 X9) 0,99

A α = (79,53 + 1684,98 X3 – 148,11 X4 + 2518,77 X8 +
+ 548,02 X10) 0,98
β = (43,14 – 1122,74 X11 – 5,875 X13) 0,97
Tï = (1458,1 + 22034,46 X9 – 24330,39 X12 + 27809 X12 +
+ 1,517 X13) 0,99

Á α = (20,75 + 194,02 X12 + 0,981 X13) 0,87
β = (25,06 + 358,14 X12 + 0,982 X13) 0,87
Tï = (1362,9 + 83989,8 X6 – 81468,9 X9) 0,68

B α = (17,64 + 1740,93 X3 – 7500,69 X6 + 7724,24 X9 –
– 2,877 X13) 0,94

β = (9,90 – 7756,56 X6 + 9608,57 X9 – 84,69 X10) 0,85

Tï = (1291,2 + 1494,59 X4 – 36532,59 X12) 0,92
Ã α = (–2,05 – 3571,50 X6 – 652,56 X8) 0,97

β = (14,48 + 57,35 X10 – 2,79 X13) 0,99

Taáëèöa 7
Ýêcïepeìeíòaëüíûe [2] è pac÷eòíûe çía÷eíèÿ
ïapaìeòpoâ pacòâopèìocòè ýëeìeíòoâ â æeëeçe

Këacc Ýëe-
ìeíò

Teìïepaòópa
ïpeâpaùeíèÿ; Tï, C

Ïpeäeëüíaÿ pacòâopèì-
ocòü â æèäêoé ôaçe; α,

% aò

Ïpeäeëüíaÿ pacòâopèì-
ocòü â òâepäoé ôaçe; β,

% aò
ýêcï. pac÷. ýêcï. pac÷. ýêcï. pac÷.

Al 1232 1241 53,0 52,1 59,0 47,1
Si 1250 1250 20,0 19,8 25,0 33,6



V 1468 1453 33,0 34,2 33,0 32,3
A Cr 1507 1472 23,0 26,8 23,0 26,8

Zn 708 778 43,0 42,5 90,0 92,7
Mo 1445 1495 24,0 19,8 24,0 21,3
W 1540 1532 14,0 14,7 12,0 12,2
Mn 1473 1473 9,6 9,6 13,0 13,2
Co 1499 1502 16,5 13,2 19,5 15,3
Ni 1512 1507 3,8 8,2 5,2 9,5

Ïpoäoëæeíèe òaáë. 7

Këacc Ýëe-
ìeíò

Teìïepaòópa
ïpeâpaùeíèÿ; Tï, C

Ïpeäeëüíaÿ pacòâopèì-
ocòü â æèäêoé ôaçe; α,

% aò

Ïpeäeëüíaÿ pacòâopèì-
ocòü â òâepäoé ôaçe; β,

% aò
ýêcï. pac÷. ýêcï. pac÷. ýêcï. pac÷.

Á Os 1543 1539 2,7 4,4 1,6 4,7
Zn 1538 1541 2,8 2,8 2,0 2,8
Pt 1519 1520 2,3 0 3,6 0
C 1498 1500 0,5 0,1 2,3 2,4
Cu 1478 1478 6,7 6,0 10,3 10,4

B Ru 1536 1521 5,0 4,9 6,5 6,6
Rh 1515 1526 2,9 3,3 4,2 4,3
Pd 1478 1478 3,3 4,0 6,5 6,1
B 1381 1530 0,01 0* 7,2 0*

Mg 1515 1362 0,2 1,2 1,7 9,9
P 1048 1172 4,3 4,9 17,0 8,7
S 1365 1279 0,3 0,4 20,0 17,7
Ti 1289 1286 9,8 9,7 16,0 15,5
Gd 1037 1026 35,0 32,6 50,0 40,9
Ge 1220 1105 16,0 13,9 24,0 29,5
As 840 1103 9,4 11,8 24,0 27,6

Ã Se 1520 1180 0,1 0* 6,0 14,3
Y 1350 1281 1,0 16,6 8,2 17,0
Zr 1306 1362 7,5 6,4 8,8 9,9
Nb 1372 1360 2,8 6,8 10,6 13,4
Jn 1470 1363 0,9 3,5 3,4 9,9
Sn 1128 1194 8,3 11,9 30,3 25,4
Sb 1002 1195 17,0 10,7 33,0 25.4
Hf 1350 1419 2,0 2,6 7,9 6,5
Ta 1440 1409 2,8 1,3 7,9 9,0

Èç ópaâíeíèé òaáë. 6 è òaáë. 7 cëeäóeò âaæíûé âûâoä: câoé-
còâa ëeãèpóþùèx ýëeìeíòoâ äaííoão êëacca oïècûâaþòcÿ còpoão
ôóíêöèoíaëüíûì âêëaäoì çía÷eíèé êoýôôèöèeíòoâ ×eáûøeâa



äaííoão êâaçèaòoìa ëeãèpóþùeão ýëeìeíòa, ò.e. cïeöèôèêoé
ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ.



2. äèñêðèìèíàíòíûé àíàëèç äèàãðàììû
ìåòàñèñòåìû æåëåçà êàê ôóíêöèè ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ êâàçèàòîìîâ

ëåãèðóþùèõ, ïðèìåñíûõ
ýëåìåíòîâ

Këaccèôèêaöèÿ äèaãpaììû ìeòacècòeìû æeëeça, äaííaÿ [2] è
ïoäpaçäeëÿþùaÿ ýëeìeíòû ía ÷eòûpe êëacca: A, Á, B, Ã äo cèx
ïop íe èìeëa câoeão oáocíoâaíèÿ c ïoçèöèè ýëeêòpoííoão
còpoeíèÿ ýëeìeíòoâ, âxoäÿùèx â êëaccû A–Ã. Ïpeäûäóùèé
paçäeë íacòoÿùeé paáoòû ïoçâoëèë íaéòè ïpaâèëa, ïoçâoëÿþùèe
êoëè÷ecòâeíío câÿçaòü câoécòâa ëeãèpóþùèx, ïpèìecíûx
ýëeìeíòoâ c èx êâaçèaòoìíûìè ýëeêòpoííûì còpoeíèeì (òaáë.6,
7). Ïpè÷eì è òeìïepaòópa ïpeâpaùeíèÿ, è ïpeäeëüíaÿ
pacòâopèìocòü ýëeìeíòa â òâepäoé, æèäêoé ôaçe æeëeça ecòü
ôaêòè÷ecêè ôóíêöèÿ ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ êâaçèaòoìa
ýëeìeíòa. Ýòoò âaæíûé âûâoä ïoçâoëÿë íaäeÿòücÿ äaòü êëac-
cèôèêaöèþ êëaccaì: A, Á, B, Ã êaê ôóíêöèè Φp, êoòopaÿ
paçäeëÿeò, «äècêpèìèíèpóeò» êëaccû A, Á, B, Ã ïo oáùeìó
íaáopó  ïpèçíaêoâ, xapaêòepíûx äëÿ êaæäoão êëacca.
Äècêpèìèíèpóþùaÿ ôóíêöèÿ Φp còpoèëacü ía ÝBM ïo
ïpoãpaììe «DIDROB», ècïoëüçóþùeé pacïoçíaâaíèe oápaçoâ è
paçpaáoòaííoé B.È. Koòþêoâûì [8]. Ècïoëüçóeìaÿ ìeòoäèêa
paíee áûëa ócïeøío ïpèìeíeía äëÿ ïpoãíoçèpoâaíèÿ òèïa êpè-
còaëëè÷ecêoé còpóêòópû [9], peaêöèé êpècòaëëèçaöèè (äècò-
eêòèêa, ïepèòeêòèêa) áèíapíûx cècòeì [10] êaê ôóíêöèè
ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ êoìïoíeíòoâ.

B peçóëüòaòe ïocòpoeíèÿ âeêòopa äècêpèìèíaöèè Φp ía
ÝBM è óòo÷íeíèÿ öeíòpa paçäeëeíèÿ oáëacòeé äècêpèìèíaöèè
óäaëocü íaéòè cëeäóþùèe ïpaâèëa äëÿ ïpeäcêaçaíèÿ ïpè-
íaäëeæíocòè ýëeìeíòoâ ê êëaccaì A, Á, B, Ã. Këacc ôeppèòè-
çaòopoâ — A. Ecëè êoýôôèöèeíòû ×eáûøeâa: X1, X12, X13 äëÿ
ýëeìeíòa ïpèíèìaþò oäío èç cëeäóþùèx çía÷eíèé â ïopÿäêe èx
èepapxè÷ecêoé ïocëeäoâaòeëüíocòè:

X1 ≤ –0,134
X12 ≥ –0,006 (10)

–0,68 ≤ X13 < 4,35

òo ýëeìeíò ïpèíaäëeæèò ê êëaccó A — ôeppèòèçaòopoâ. Èc-
ïoëüçoâaíèe çía÷eíèé êoýôôèöèeíòoâ ×eáûøeâa äëÿ ýëeìeíòoâ,



ïpèâoäèìûx, íaïpèìep, è ïpèëoæeíèÿx paáoò [4, 5] ïoçâoëÿeò
oòíecòè ê ýëeìeíòaì êëacca A: âaíaäèé, xpoì, aëþìèíèé,
êpeìíèé, ìoëèáäeí, íèoáèé è ìaãíèé, a äaííûe paáoòû [2] ê
ýòoìó êëaccó oòíocÿò: âaíaäèé, xpoì, aëþìèíèé, êpeìíèé, ìo-
ëèáäeí, öèíê, âoëüôpaì. Ïpeäcêaçaòeëüíaÿ cèëa ïpaâèëa (10)
cocòaâëÿeò 71,4%.

Këacc aócòeíèçaòopoâ — Á. Äëÿ êëacca Á ïapaìeòpû X1, X12,
X13 äècêpèìèíèpóþùèe ôóíêöèþ Φp ïo èepapxè÷ecêoìó
ïpèíöèïó ía «câoé–÷óæoé», cocòaâëÿþò ïpaâèëo âèäa:

X1 ≤ –0,311
X12 ≤ –0,004 (11)
X13 ≤ –5,17

K ýòoìó êëaccó ïo äaííoìó ïpaâèëó oòíocÿòcÿ ýëeìeíòû:
ìapãaíeö, êoáaëüò, íèêeëü, ïëaòèía, ocìèé, èpèäèé, ò.e. âce
ýëeìeíòû êëaccèôèêaöèè paáoòû [2]. Oäíaêo ïo äaííûì
ïpaâèëa (11) ýëeìeíòû: ãaôíèé, òaíòaë, âoëüôpaì, êaäìèé, ìeäü
äoëæíû òaêæe ïpèíaäëeæaòü êëaccó Á. Ïpoòèâope÷èe ìoæeò
áûòü cíÿòo òoëüêo òùaòeëüíûìè peçóëüòaòaìè äoïoëíèòeëüíoão
ýêcïepèìeíòa.

Këacc ïepëèòèçaòopoâ — B. Ïpaâèëo oòíeceíèÿ ýëeìeíòa ê
äaííoìó êëaccó èìeeò òaêoé èepapxè÷ecêèé âèä:

X1 ≤ –0,358
X12 ≤ –0,011 (11)
X13 ≥ –3,80

Ýëeìeíòû póòeíèé, poäèé, ïaëaäèé, ïepëèòíûé óãëepoä
(çía÷eíèÿ êoòopoão äëÿ X1 = (–0,37) + (–0,42)) oòíocÿòcÿ ê
ýòoìó êëaccó. Ïpoòèâope÷èe c paáoòoé [2] âûpaæaeòcÿ òoëüêo
äâóìÿ ýëeìeíòaìè (ìeäü, çoëoòo), ÷òo cocòaâëÿeò 66,66%
coâïaäeíèé ïo äaííûì ïpaâèëa (12) è paáoòoé [2]. Ýëeìeíòû,
íe ïpèíaäëeæaùèe ïo ïoëó÷eííûì ïpaâèëaì (10) – (12) ê êëaccaì
A–B oòíocÿòcÿ ê êëaccó Ã, ÷òo cocòaâëÿeò 84% coâïaäeíèé.

Ïoëó÷eííûe ïpaâèëa (10) – (12), âo-ïepâûx, câèäeòeëücòâóþò
oá oáùíocòè êëaccèôèêaöèè ýëeìeíòoâ òoëüêo ïo oãpaíè÷eííoìó
÷ècëó paçëè÷íûx çía÷eíèé oäíèx è òex æe êoýôôèöèeíòoâ
×eáûøeâa: X1 — èíâapèaíòíoìó èçìeíeíèþ ïoëoæeíèÿ s–
ïoäópoâíÿ ýëeìeíòa; X12 — êâaäpaòè÷íoìó èçìeíeíèþ d(p)–
ïoäópoâíÿ ýëeìeíòa: eão âeëè÷èíe ýíepãèè Ôepìè — X13.
Cëeäóeò oòìeòèòü, ÷òo ê êëaccó B — ïpèíaäëeæèò ëèøü
ïepëèòíûé óãëepoä, äëÿ êoòopoão X1 = (–0,37) + (–0,42) äëÿ



óãëepoä, äëÿ êoòopoão X1 = (–0,37) + (–0,42) äëÿ coeäèíeíèé
paçëè÷íoão cocòaâa, a íe êâaçèaòoì câoáoäíoão óãëepoäa, äëÿ
êoòopoão X1 =
= –0,343.

Bo-âòopûx, ïpaâèëa (10) – (12) ôaêòè÷ecêè ïoäòâepæäaþò èç
ôóíäaìeíòaëüíûx cooápaæeíèé oá ýëeêòpoííoì còpoeíèè
êâaçèaòoìoâ ýëeìeíòoâ âoçìoæíocòü êëaccèôèêaöèè ýëeìeíòoâ,
ïpeäëaãaeìûé â paáoòe [2] è óêaçûâaþò ía ïóòè ee óòo÷íeíèÿ â
cìûcëe ïepeäècëoêaöèè oòäeëüíûx ýëeìeíòoâ èç êëacca â êëacc
(ãaôíèé, òaíòaë, âoëüôpaì è ò.ä.), a, âoçìoæío, è oäí-
oâpeìeííoe ïoÿâëeíèe oäíoão è òoão æe ýëeìeíòa â oáoèx êëac-
cax (âoëüôpaì — êëaccû A, Á; ìeäü — êëaccû Á, B è ò.ä.). B-
òpeòüèx ïoëó÷eííûé peçóëüòaò ìoæío paccìaòpèâaòü êaê
cëeäcòâèe ïpoÿâëeíèÿ ïepèoäè÷ecêoão çaêoía, ãäe ýëeêòpoííoe
còpoeíèe aòoìoâ èçìeíÿeòcÿ ïepèoäè÷ecêè, ÷òo è ïpoÿâëÿeòcÿ â
êapòax pacïpeäeëeíèÿ ýíepãèè ýëeêòpoííûx ïoëoc êâaçèaòoìoâ
ýëeìeíòoâ è, ecòecòâeíío, â ïpèíÿòoé ôopìe ôèêcaöèè òaêèx
cocòoÿíèé â âèäe êoýôôèöèeíòoâ ×eáûøeâa (7), (8).

3. ËÅÃÈÐÓÞÙÈÅ ÝËÅìÅÍÒÛ, ïÐÈìåÑÈ Â ÑÒÀëè
È ôÈÇèÊÎ-ÕÈÌÈ×ÅÑÊÀß ÌÎÄåëÜ ÒåÕíÎËÎÃè×åÑêÈÕ

ÑÂÎéñÒÂ ÑÒÀËÈ

B [2] ïóòeì aíaëèça äèaãpaìì ìeòacècòeì â òoì ÷ècëe è
æeëeço–ýëeìeíò áûëo oáíapóæeío, ÷òo òaêèe òexíoëoãè÷ecêèe
câoécòâa cèíòeçèpóeìûx cïëaâoâ êaê òpeùèíocòoéêocòü (τ),
ïopècòocòü (δ), æèäêoòeêó÷ecòü (λ), ýôôeêòèâíocòü òepìè÷ec-êoé
oápaáoòêè (γ) ìoæío â oòíocèòeëüíûx eäèíèöax â pÿäó
ëeãèpóþùèx èëè ïpèìecíûx ýëeìeíòoâ â cïëaâe âûpaçèòü â
âèäe oòíocèòeëüíûx áeçpaçìepíûx âeëè÷èí (pèc.2) â ôopìe cè-
còeìû ópaâíeíèé:

τ = ob
oa

, δ =
⋅

ob
oa bc

, λ =
⋅

ob
oa bd

, γ = ab
cd

(13)

è òeì caìûì oòíocèòeëüíoe çía÷eíèe ýâòeêòèêè (ïpeâpaùeíèÿ)
çaäaííoão ëeãèpóþùeão, ïpèìecíoão ýëeìeíòa â cïëaâe è oá-
ëacòü cocòaâa cooòâeòcòâóþùeé ÷acòè äèaãpaììû (pèc. 2) ÿâëÿ-



þòcÿ íeoáxoäèìûìè è äocòaòo÷íûìè ïapaìeòpaìè äëÿ oöeíêè
òexíoëoãè÷ecêèx câoécòâ cïëaâoâ τ, δ, λ, γ; â oòíocèòeëüíûx
eäèíèöax. Oäíaêo ìoæío èç ôèçèêo-xèìè÷ecêèx cooápaæeíèé
ïoêaçaòü, ÷òo êaêèe-òo çía÷eíèÿ τ0, δ0, λ0, γ0 —òexíoëoãè÷ecêèx
câoécòâ cïëaâoâ áóäóò ÿâëÿòücÿ èíâapèaíòaìè (ïocòoÿííûìè
âeëè÷èíaìè) äëÿ äaííoão êëacca ëeãèpóþùèx, ïpèìecíûx ýëe-
ìeíòoâ, íaïpèìep, äëÿ cïëaâoâ æeëeça â ïpeäeëax êëaccoâ: A —
ôeppèòèçaòopoâ, Á — aócòeíèçaòopoâ, B — ïepëèòèçaòopoâ è
ò.ä., èëè, cooòâeòcòâeíío , p, d–ýëeìeíòoâ cïëaâa.

Pèc. 2. Oïpeäeëeíèe âeëè÷èí òexíoëoãè÷ecêèx câoécòâ cïëaâoâ
èç âèäa ó÷acòêa ìeòacècòeìû cïëaâa: a) τ, δ, λ; á) γ

Äeécòâèòeëüío, ýòoão cëeäóeò oæèäaòü â cèëó ïoëó÷eííoé
cècòeìû êpèòepèeâ (10) – (12), â paìêax êoòopûx ïoëó÷eía
ïpèeìëeìaÿ êëaccèôèêaöèÿ cïëaâoâ æeëeça ïo oáùíocòè
ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ ëeãèpóþùèx, ïpèìecíûx ýëeìeíòoâ
cïëaâoâ. Toãäa ìeæäó ïapíûìè âeëè÷èíaìè: τ0 – τ, δ0 – δ, λ0 – λ,
γ0 – γ äoëæíû cóùecòâoâaòü çaâècèìocòè ÷epeç êaêóþ-òo
ôóíêöèþ pacïpeäeëeíèÿ â ôopìe oïepaòopa: fτ, fδ, fλ, fγ òaê,
÷òoáû èìeëo ìecòo ïo êpaéíeé ìepe cooòíoøeíèe:

τ0 = τ fτ,
δ0 = δ fδ,



γ0 = γ fγ, (14)
λ0 = λ fλ.

Çíaÿ èíâapèaíòíoe çía÷eíèe cooòâeòcòâóþùèx òexíoëoãè÷ecêèx
ïapaìeòpoâ cïëaâoâ, ò.e. τ0, δ0, λ0, γ0, è èx oöeíêè äëÿ paçëè÷íûx
ýëeìeíòoâ êëaccoâ A, Á, B, Ã èç ía÷aëüíûx ó÷acòêoâ ìeòacè-
còeì (13) ìoæío oïpeäeëèòü âèä oïepaòopoâ fτ, fδ, fλ, fγ, ò.e.
ôóíêöèé pacïpeäeëeíèÿ ýëeìeíòa, ïpèìecè â cïëaâe.

Ecëè ïpèíÿòü âo âíèìaíèe, ÷òo â cïëaâax æeëeça pe÷ü èäeò o
pacïpeäeëeíèè ëeãèpóþùeão, ïpèìecíoão ýëeìeíòa â òâepäoé,
æèäêoé ôaçe, êoòopaÿ ecòü ω = α/β (òaáë. 7), òo ôóíêöèè fτ, fδ,
fγ oáÿçaíû coäepæaòü â câoeì oïècaíèè âeëè÷èíû ω. Äëÿ
xapaêòepècòèêè æe ëèòeéíûx câoécòâ cïëaâoâ λ0 – λ ôóíêöèÿ
fλ, âèäèìo, ìoæeò áûòü oïècaía ìepoé, xapaêòepèçóþùeé
èçìeíeíèe xèìè÷ecêoão âçaèìoäeécòâèÿ äëÿ ýëeìeíòa, ïpèìecè
câÿçè Ý – Ý oòíocèòeëüío ýíepãèè aòoìèçaöèè cocòaâa cïëaâa, ò.e.
âeëè÷èíoé η (5), pac÷eò êoòopoé äaí äëÿ d, p–ýëeìeíòoâ, âçaèì-
oäeécòâóþùèx ìeæäó coáoé â êapáèäíûx ôaëax cïëaâoâ æeëeça
(òaáë. 3, 4).

Kaêoâ æe aíaëèòè÷ecêèé âèä ôóíêöèé fτ, fδ, fγ, fλ, apãóìeíòaìè
êoòopûx ÿâëÿþòcÿ ïapaìeòpû.

Kaê ïoêaçaío [3] ôóíêöèÿ pacïpeäeëeíèÿ ëeãèpóþùeão, ïpè-
ìecíoão ýëeìeíòa â êapáèäíûx ôaçax, ëèòeéíûx còaëÿx ecòü â
ïepâoì ïpèáëèæeíèè ôóíêöèÿ pacïpeäeëeíèÿ Ïóaccoía, a âo-
âòopoì Ãaócca. Oãpaíè÷èâaÿcü Ïóaccoíoâcêèì, ò.e. ápoóíoâ-
cêèì pacïpeäeëeíèeì ïpèìecè, ëeãèpóþùeão ýëeìeíòa â cïëaâax
æeëeça, âocïoëüçóeìcÿ äoêaçaííûì óòâepæäeíèeì A.M. ßãëoìoì
[11] o òoì, ÷òo ápoóíoâcêoe äâèæeíèe â ôaçoâoì ïpocòpaícòâe
oápaòèìo è äëÿ ýòoão «íaäo ëèøü, ÷òoáû... pacïpeäeëeíèe âepo-
ÿòíocòeé coâïaäaëo ïo ôopìe c êaíoíè÷ecêèì pacïpeäeëeíèeì
Ãèááca». Ïoýòoìó ìoæío çaïècaòü äëÿ (14), íaïpèìep, (15) è
(16) c ècïoëüçoâaíèeì ïapaìeòpoâ ω, η:

τ0 = τ exp(–ω),
δ0 = δ exp(–ω),
γ0 = γ exp(–ω), (15)
λ0 = λ exp(–η).

τ = τ0 exp ω,
δ = δ0 exp ω,



γ = γ0 exp ω, (16)
λ= λ0 exp η.

Pac÷eòû ïo ópaâíeíèÿì (15) èç äaííûx ïpèâoäèìûx [2] oòí-
ocèòeëüío τ, δ, γ, λ, ω è ïpè ècïoëüçoâaíèè âeëè÷èí η (òaáë. 3, 4)
ïoçâoëèëè peêoìeíäoâaòü cëeäóþùèe çía÷eíèÿ òexíoëoãè÷ecêèx
ïapaìeòpoâ τ0, δ0, γ0 äëÿ êëaccoâ ëeãèpóþùèx, ïpèìecíûx
ýëeìeíòoâ cïëaâoâ c æeëeçoì:
Këacc: A Á B Ã
Ïapaìeòp

τ0 0,352 0,454 0,496 0,581
δ0 2,26 1,18 62,2 130 (17)
γ0 — — — 0,579

a äëÿ d è p–ýëeìeíòoâ, cooòâeòcòâeíío, λ0 = 1,27 è λ0 = 11,2.
B òaáë. 8 ïpèâeäeíû pac÷eòíûe çía÷eíèÿ τ, δ, γ, λ äëÿ íeê-

oòopûx ýëeìeíòoâ, êoòopûe âïoëíe óäoâëeòâopèòeëüío coâïaäaþò c
âeëè÷èíaìè, peêoìeíäóeìûìè â [2] äëÿ cïëaâoâ æeëeça. Teì caìûì
â oòëè÷èe oò [2] äaía êëaccèôèêaöèÿ òexíoëoãè÷ecêèx ïapaìeòpoâ:
òpeùèíocòoéêocòè (τ), ïopècòocòè (δ), æèäêoòeêó÷ecòè (λ) è ýôô-
eêòèâíocòè òepìè÷ecêoé oápaáoòêè (γ) ía ocíoâaíèè ôèçèêo-
xèìè÷ecêèx ïpeäcòaâëeíèé o pacòâopèìocòè ýëeìeíòoâ â òâepäoé,
æèäêoé ôaçe (ω = α/β) è äoëè èçìeíeíèÿ ìeòaëëè÷íocòè câÿçeé
ëeãèpóþùèx, ïpèìecíûx ýëeìeíòoâ Ý – Ý â pacòâopax  æeëeça è
êapáèäíûx ôaçax (η).
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Coïocòaâëeíèe oòíocèòeëüíûx çía÷eíèé òexíoëoãè÷ecêèx ïapaìeòpoâ
äëÿ cïëaâoâ æeëeça: òpeùèíocòoéêocòè (τ), ïopècòocòè (σ), æèäêoòeêó÷ecòè (λ)
è ýôôeêòèâíocòè òepìè÷ecêoé oápaáoòêè (γ), peêoìeíäóeìûx ïo äaííûì

paáoòû [2] è pac÷eòíûì ïóòeì ïo cooòíoøeíèÿì: (16), (17)*

Ýëeìeíò C Si Cu Mn Co Mo Cr V

τ
σ
λ






 /2/

0,78
100
17,6

0,84
—
9,9

0,95
12
6

0,97
15

0,23

0,99
2,1
1,7

0,95
3,5
3,2

0,98
1,6
1,3

0,87
—
2

τ
σ
λ






 pac÷eò (16), (17)

0,61
76

20,6

0,78
5,0
15,6

0,87
13,8
—

0,95
15,0
1,7

1,0
16,8
2,2

0,96
6,1
2,2

0,96
6,1
1,8

0,96
6,1
1,7



* Ïpè ëeãèpoâaíèè còaëeé, íaïpèìep, òèòaíoì, öèpêoíèeì. íèoáèeì pac÷eòíûe
çía÷eíèÿ γ = 0,579 exp(α/β) paâíû (cì. òaáë. 7) cooòâeòcòâeíío: 1,1; 1,4; 0,8, a äëÿ
ýòèx æe ýëeìeíòoâ [2] peêoìeíäóeò çía÷eíèÿ â òo÷íocòè paâíûe 1.

Cëeäóeò èìeòü â âèäó, ÷òo äaæe òaêèe çía÷eíèÿ cxoäèìocòeé
ìeæäó ýêcïepèìeíòoì è pac÷eòoì êaê ïpèâoäèìûe â òaáë. 7, 8
oáû÷ío c÷èòaþòcÿ âïoëíe ïpèeìëeìûìè, òaê êaê äëÿ
oácóæäaeìoé çaäa÷è «äocòaòo÷ío oáecïe÷èòü oïpeäeëeíèe
âeëè÷èí xoòÿ áû â ïpeäeëax oäíoão ïopÿäêa» [2, còp. 38].

4. Ïîñòðîåíèå êîìïüþòåðíûõ ìîäåëåé
îïòèìèçàöèè òåõíîëîãè÷åñêèõ

ðåæèìîâ ëèòüÿ ñòàëåé

Ýêcïepèìeíòaëüíûe peçóëüòaòû èccëeäoâaíèÿ âëèÿíèÿ
òexíoëoãè÷ecêèx ócëoâèé ëèòüÿ ía câoécòâa còaëeé. Äëÿ ïoëó÷eíèÿ
oáúeêòèâíoé èíôopìaöèè oòíocèòeëüío âëèÿíèÿ òexíoëoãè÷ecêèx
ócëoâèé ëèòüÿ ía ópoâeíü ìexaíè÷ecêèx câoécòâ còaëè, èc-
cëeäoâaíèe ïpoâoäèëè ïo íecêoëüêèì íaïpaâëeíèÿì. B ïpoöecce
ïoäãoòoâêè oápaçöoâ âapüèpoâaëècü íecêoëüêo ïapaìeòpoâ: ìapêa
còaëè, cïocoá ëèòüÿ, pacïoëoæeíèe oápaçöa â oòëèâêe ïpè
òepìè÷ecêoé oápaáoòêe ïo peæèìaì, peêoìeíäóeìûì TÓ, òoëùèía
còeíêè oòëèâêè, òeìïepaòópû íaãpeâa äëÿ íopìaëèçaöèè è çaêaëêè
oápaçöoâ, ïoëó÷eííûx ãopÿ÷èì äeôopìèpoâaíèeì èç cëèòêa.

B êa÷ecòâe peaëüíûx çía÷eíèé ìexaíè÷ecêèx câoécòâ còaëeé
ècïoëüçoâaëècü cpeäíèe apèôìeòè÷ecêèe çía÷eíèÿ ïo peçóëüò-
aòaì 3-x èçìepeíèé, ïoëó÷eííûx ïpè ècïûòaíèè 3-x paçpûâíûx
è 3-x óäapíûx oápaçöoâ.

Èccëeäoâaíèÿ ïpoâoäèëècü ía oápaçöax còaëè ìapêè 25X2Ã2ÔË
è ìapêè 23XÃC2MÔË.

Aíaëèç ïoëó÷eííûx peçóëüòaòoâ ïoêaçaë, ÷òo äëÿ oáoèx ìapoê
còaëè pacïoëoæeíèe oápaçöa â oòëèâêe ïpè òepìè÷ecêoé oápaáoòêe
íe âëèÿeò ía ópoâeíü ìexaíè÷ecêèx câoécòâ. Ýòo ãoâopèò oá
oäíopoäíocòè còpóêòópû oápaçöoâ ïo âceì íaïpaâëeíèÿì.

B òaáë. 9, 10 ïpèâeäeíû peçóëüòaòû ýêcïepèìeíòaëüíûx èccëe-
äoâaíèé ìexaíè÷ecêèx câoécòâ còaëeé ìapêè 25X2Ã2ÔË è
23XÃC2MÔË, ïoëó÷eííûx ïpè paçëè÷íûx cïocoáax ëèòüÿ: â
êoêèëü (K); ïo âûïëaâëÿeìûì ìoäeëÿì (BM), â ïec÷aío-ãëèíècòóþ
âëaæíóþ (ÏÃB) è ïec÷aío-ãëèíècòóþ cóxóþ (ÏÃC) ôopìó.



Ïocòpoeíèe êoìïüþòepíûx ìoäeëeé äëÿ pac÷eòa câoécòâ cò-
aëè ìapêè 23XÃC2MÔË. Ïocòpoeíèe êoìïüþòepíûx ìoäeëeé
ïpoâoäèëè c ïoìoùüþ còaòècòè÷ecêoão peãpeccèoí-íoão aí-
aëèça. Äëÿ ïoëó÷eíèÿ oáúeêòèâíoé èíôopìaöèè è äeòaëüíoão
èçó÷eíèÿ âëèÿíèÿ òexíoëoãè÷ecêèx ócëoâèé ía ìexaíè÷ecêèe
câoécòâa còaëè aíaëèç ýêcïepèìeíòaëüíûx peçóëüòaòoâ ïpoâo-
äèëè, ïocëeäoâaòeëüío óâeëè÷èâaÿ ÷ècëo âapüèpóeìûx
ïapaìeòpoâ.

Ha ïepâoì ýòaïe äëÿ êaæäoão cïocoáa ëèòüÿ èccëeäoâaëocü
âëèÿíèe òeìïepaòópíûx peæèìoâ íopìaëèçaöèè è çaêaëêè ía
ópoâeíü ìexaíè÷ecêèx câoécòâ ïpè oäèíaêoâoé òoëùèíe còeíêè
oòëèâêè. Aíaëèçèpoâaëocü èçìeíeíèe ïpo÷íocòíûx câoécòâ
ïpeäeëa ïpo÷íocòè σâ, ïpeäeëa òeêó÷ecòè σ0,2, òâepäocòè HRC, a
òaêæe ïëacòè÷ecêèx câoécòâ: oòíocè-òeëüíoão óäëèíeíèÿ δ,
oòíocèòeëüíoão cóæeíèÿ ψ, óäapíoé âÿçêocòè KCV.

Ha ocíoâe ïoëó÷eííûx ýêcïepèìeíòaëüíûx peçóëüòaòoâ (cì.
òaáë. 9, 10) áûëè ïocòpoeíû peãpeccèoííûe ópaâíeíèÿ, oòpaæaþ-
ùèe èçìeíeíèe cooòâeòcòâóþùèx câoécòâ.

B òaáë. 11, 12 ïpèâeäeíû ïoëó÷eííûe ópaâíeíèÿ. Oòíocèòeëü-
íaÿ ïoãpeøíocòü ïpaêòè÷ecêè íe ïpeâûøaëa 15%. Toëüêo â
oäíoì cëó÷ae, ïpè cïocoáe ëèòüÿ ïo âûïëaâëÿeìûì ìoäeëÿì,
oòíocèòeëüíaÿ ïoãpeøíocòü pac÷eòa ïpèáëèæaëacü ê 33%. B
íeêoòopûx cëó÷aÿx íe óäaëocü ïocòpoèòü peãpeccèoííûe
ópaâíeíèÿ. Ýòo oáúÿcíÿeòcÿ ìaëoé âeëè÷èíoé ýêcïepèìeíòaëüíoé
âûáopêè è äocòaòo÷ío âûcoêoé ïoãpeøíocòüþ èçìepeíèÿ
äaííoé xapaêòepècòèêè.

Xapaêòep çaâècèìocòeé èçìeíeíèÿ ìexaíè÷ecêèx câoécòâ oò
òeìïepaòópû ïpoöecca íopìaëèçaöèè Tí è çaêaëêè Tç, íeçaâècèìo
oò òoëùèíû còeíêè oòëèâêè coxpaíÿëcÿ (cì. òaáë. 11 è òaáë. 12).
B áoëüøèícòâe cëó÷aeâ óâeëè÷eíèe Tç ïoâûøaëo ïëacòè÷ecêèe
câoécòâa (oòíocèòeëüíoe óäëèíeíèe, cóæeíèe, óäapíóþ âÿç-
êocòü). Ïoâûøaëocü çía÷eíèe òâepäocòè è ïpeäeëa ïpo÷íocòè
oápaçöoâ. He coâceì ÿceí ocòaeòcÿ oòâeò ía âoïpoc oòío-
cèòeëüío âëèÿíèé ía ïpeäeë òeêó÷ecòè, òeì áoëee ÷òo âeëè÷èía
σ0,2 oáû÷ío èçìeíÿeòcÿ cèìáaòío âeëè÷èíe σâ. Äëÿ áoëee
òo÷íoão oòâeòa ía ýòoò âoïpoc òpeáóeòcÿ áoëüøèé oáúeì
âûáopêè, êoòopûé oòcóòcòâoâaë.
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Çaâècèìocòü ìexaíè÷ecêèx câoécòâ còaëè ìapêè 23XÃC2MÔË oò òeìïepaòópû
peæèìoâ íopìaëèçaöèè è çaêaëêè (òoëùèía còeíêè oòëèâêè a = 10 ìì)

Cïocoá
ëèòüÿ*

Ópaâíeíeèe câÿçè ìeæäó ïapaìeòpaìè Eä.
èçì.

Cpeäíee
apèôì.

çía÷eíèe
âeëè÷èí

Oòíocè-
òeëüíaÿ
oøèáêa,

%
BM σ0,2 = 255,7 – 0,029Tí – 0,09Tç êã/ìì2 138 1,5

σâ = 166,0 = const êã/ìì2 166 2,0
δ = –2,1 + 0,008Tç % 6 33,9
ψ = 24,17 = const % 24 12,9
KCV = 469 = const êÄæ/ì2 469 6,0
HRC = 48,36 = const eä. 48 1,2

ÏÃC σ0,2 = 132,6 = const êã/ìì2 133 2,7
σâ = 124 – 0,0039Tí + 0,046Tç êã/ìì2 167 0,25
δ = –49,1 + 0,034Tí + 0,022Tç % 7 13,7
ψ = 26 = const % 26 20,9
KCV = –858 – 0,268Tí + 1,63Tç êÄæ/ì2 512 6,0
HRC = 22,5 – 0,0038Tí + 0,029Tç eä. 48 1,1

ÏÃB σ0,2 = 235,7 – 0,026Tí – 0,071Tç êã/ìì2 138 0,8
σâ = 152,5 + 0,016Tç êã/ìì2 168 0,6
δ = –12,85 – 0,0065Tí + 0,026Tç % 6 11,6
ψ = 20,3 – 0,03Tí + 0,029Tç % 18 9,4
KCV = –2158 + 1,38Tí + 1,23Tç êÄæ/ì2 465 15,6
HRC = 33,9 + 0,002Tí + 0,012Tç eä. 48 4,3

* Cïocoáû ëèòüÿ: BM — ïo âûïëaâëÿeìûì ìoäeëÿì; ÏÃB — â ïec÷aío-
ãëèíècòóþ âëaæíóþ ôopìó; ÏÃC — â ïec÷aío-ãëèíècòóþ cóxóþ ôopìó
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Çaâècèìocòü ìexaíè÷ecêèx câoécòâ còaëè ìapêè 23XÃC2MÔË oò òeìïepaòópû
peæèìoâ íopìaëèçaöèè è çaêaëêè (òoëùèía còeíêè oòëèâêè a = 30 ìì)

Cïocoá
ëèòüÿ*

Ópaâíeíeèe câÿçè ìeæäó ïapaìeòpaìè Eä.
èçì.

Cpeäíee
apèôì.

çía÷eíèe
âeëè÷èí

Oòíocè-
òeëüíaÿ
oøèáêa,

%
ÏÃC σ0,2 = 175,3 – 0,043Tí êã/ìì2 133 1,8

σâ = 137,2 – 0,028Tí + 0,053Tç êã/ìì2 163 1,8
δ = –14,4 + 0,029Tí + 0,021Tç % 10 4,0
ψ = 40,38 = const % 40 4,4
KCV = –80,75 + 0,127Tí + 0,527Tç êÄæ/ì2 576 3,1
HRC = 47,44 = const eä. 47 3,3

Taáë. 12

Cïocoá
ëèòüÿ*

Ópaâíeíeèe câÿçè ìeæäó ïapaìeòpaìè Eä.
èçì.

Cpeäíee
apèôì.

çía÷eíèe
âeëè÷èí

Oòíocè-
òeëüíaÿ
oøèáêa,

%
ÏÃB σ0,2 = 128 – 0,029Tí + 0,03Tç êã/ìì2 130 1,6

σâ = 117,3 – 0,009Tí + 0,053Tç êã/ìì2 162 0,2
δ = –13,1 + 0,009Tí + 0,014Tç % 9 10,0
ψ = –60,8 + 0,078Tí + 0,021Tç % 38 7,2
KCV = 576,6 = const êÄæ/ì2 577 7,8
HRC = 42,4 + 0,05Tç eä. 47 65,0

* Cïocoáû ëèòüÿ: BM — ïo âûïëaâëÿeìûì ìoäeëÿì; ÏÃB — â ïec÷aío-
ãëèíècòóþ âëaæíóþ ôopìó; ÏÃC — â ïec÷aío-ãëèíècòóþ cóxóþ ôopìó

Óâeëè÷eíèe òeìïepaòópû Tí ïpoöecca íopìaëèçaöèè â ocí-
oâíoì oòpèöaòeëüío cêaçûâaëocü ía ïpo÷íocòíûx câoécòâax
còaëè. Heçaâècèìo oò òoëùèíû còeíêè oòëèâêè (a = 10–30 ìì)
ïpè ïoâûøeíèè Tí óìeíüøaëècü çía÷eíèÿ ïpeäeëa òeêó÷ecòè
σ0,2 è ïpeäaëa ïpo÷íocòè σâ.

Áoëee cëoæíaÿ êapòèía íaáëþäaëacü ïpè èccëeäoâaíèè ïëac-
òè÷ecêèx câoécòâ còaëè. Ïpè paçëè÷íoé òoëùèíe còeíêè oòëèâ-
êè (a = 10÷30 ìì) è paçëè÷íûx cïocoáax ëèòüÿ xapaêòep çaâè-
cèìocòè o÷eíü cèëüío èçìeíÿëcÿ. Cäeëaòü oäíoçía÷íûé âûâoä
ïo âceì èccëeäóeìûì âapèaíòaì êpaéíe çaòpóäíèòeëüío. Äëÿ
ïoëó÷eíèÿ áoëee ïoëíoé êapòèíû ÷ècëo âapüèpóeìûx ïapa-
ìeòpoâ â ýêcïepèìeíòe áûëo óâeëè÷eío. Çaâècèìocòè ìexaíè-
÷ecêèx câoécòâ oò òoëùèíû còeíêè oòëèâêè a è òeìïepaòópû Tí

è Tý äëÿ paçëè÷íûx cïocoáoâ ëèòüÿ ïpèâeäeíû â òaáë. 13.
Taáëèöa 13



Bëèÿíèe òoëùèíû còeíêè oòëèâêè ía ìexaíè÷ecêèe câoécòâa
còaëè ìapêè 23XÃC2MÔË

Cïocoá
ëèòüÿ*

Ópaâíeíeèe câÿçè ìeæäó ïapaìeòpaìè Eä.
èçì.

Cpeäíee
apèôì.

çía÷eíèe
âeëè÷èí

Oòíocè-
òeëüíaÿ
oøèáêa,

%
BM σ0,2 = 254,7 – 0,3a – 0,03Tí – 0,09Tç êã/ìì2 135 4,8

σâ = 165,2 = const êã/ìì2 165 1,8
δ = 1,34 + 0,16a + 0,003Tç % 8 6,2
ψ = –2,8 + 0,73a + 0,02Tí % 34 9,3
KCV = 525,7 + 7,8a – 0,13Tí êÄæ/ì2 547 5,1
HRC = 43,3 – 0,05a + 0,006Tç eä. 48 1,7

Ïpoäoëæeíèe òaáë. 13

Cïocoá
ëèòüÿ*

Ópaâíeíeèe câÿçè ìeæäó ïapaìeòpaìè Eä.
èçì.

Cpeäíee
apèôì.

çía÷eíèe
âeëè÷èí

Oòíocè-
òeëüíaÿ
oøèáêa,

%
ÏÃC σ0,2 = 132,5 = const êã/ìì2 133 2,4

σâ = 134,5 – 0,18a – 0,016Tí + 0,05Tç êã/ìì2 165 1,1
δ = –34,6 + 0,15a + 0,018Tí + 0,021Tç % 9 11,7
ψ = –0,92 + 0,73a + 0,02Tí % 31 15,1
KCV = –602 + 3,2a + 1,08Tí êÄæ/ì2 495 7,5
HRC = 23,2 – 0,03a + 0,025Tç eä. 48 2,4

ÏÃB σ0,2 = 170,6 – 0,4a – 0,03Tí êã/ìì2 134 2,4
σâ = 145,6 – 0,32a – 0,009Tí + 0,04Tç êã/ìì2 165 0,8
δ = –14,7 + 0,14a + 0,02Tç % 8 10.6
ψ = –18,1 + 1,0a + 0,03Tç % 28 13,1
KCV = –881 + 5,6a + 0,64Tí + 0,64Tç êÄæ/ì2 521 15,6
HRC = 40,3 – 0,06a + 0,009Tç eä. 48 5,1

* Cïocoáû ëèòüÿ: BM — ïo âûïëaâëÿeìûì ìoäeëÿì; ÏÃB — â ïec÷aío-
ãëèíècòóþ âëaæíóþ ôopìó; ÏÃC — â ïec÷aío-ãëèíècòóþ cóxóþ ôopìó

Xapaêòep çaâècèìocòè câoécòâ còaëè ìapêè 23XÃC2MÔË oò
òeìïepaòópíûx peæèìoâ ïpoöeccoâ íopìaëèçaöèè è çaêaëêè
oïècaí âûøe. Ècïoëüçoâaíèe pacøèpeííoé âûáopêè c ïpèâ-
ëe÷eíèeì peçóëüòaòoâ äëÿ paçëè÷íoé òoëùèíû còeíêè oòëèâêè
ïoçâoëèëo ïoëó÷èòü áoëee ïoëíûé íaáop ópaâíeíèé.

Peçóëüòaòû êoìïüþòepíoão ìoäeëèpoâaíèÿ ïoêaçûâaþò, ÷òo
òoëùèía còeíêè oòëèâêè oêaçûâaeò cóùecòâeííoe âëèÿíèe ía
câoécòâa còaëè ìapêè 23XÃC2MÔË. Äëÿ âcex cïocoáoâ ëèòüÿ
xapaêòep âëèÿíèÿ ïpaêòè÷ecêè íeèçìeíeí. Óâeëè÷eíèe òoëùèíû
còeíêè ïpèâoäèò ê ïoâûøeíèþ ïëacòè÷ecêèx câoécòâ (oòío-



cèòeëüíoão óäëèíeíèÿ, cóæeíèÿ, óäapíoé âÿçêocòè) è ê óìeíü-
øeíèþ ïpo÷íocòíûx câoécòâ (ïpeäeë ïpo÷íocòè, ïpeäeë òeêó-
÷ecòè, òâepäocòü). Peçóëüòaò — äocòaòo÷ío èíòepecíûé è äaëeêo
íe o÷eâèäíûé.

Ïoëó÷eííûe çaêoíoìepíocòè ìoæío oáúÿcíèòü cëeäóþùèì
oápaçoì. Óìeíüøeíèe òoëùèíû còeíêè oòëèâêè äoëæío ïpè-
âoäèòü ê áoëee áûcòpoìó òeìïó oxëaæäeíèÿ Vò oápaçöa, ò.e. ê
óâeëè÷eíèþ ýôôeêòa çaêaëèâaíèÿ oápaçöa. Ýòo äoëæío ïpè-
âoäèòü ê óâeëè÷eíèþ ïpo÷íocòíûx è óìeíüøeíèþ ïëacòè÷ec-
êèx câoécòâ. Ïpè óâeëè÷eíèè òoëùèíû còeíêè oòëèâêè òeìï
oxëaæäeíèÿ Vò oòëèâêè còaíoâèòcÿ áoëee paâíoìepíûì, â peçóëü-
òaòe ÷eão ïoâûøaþòcÿ ïëacòè÷ecêèe câoécòâa è óìeíüøaþòcÿ
ïpo÷íocòíûe.

Haèáoëee cëoæíûì oêaçaëcÿ âoïpoc oöeíêè âëèÿíèÿ cïocoáa
ëèòüÿ ía ìexaíè÷ecêèe câoécòâa còaëè. Äëÿ êoëè÷ecòâeííoé
oöeíêè íaáëþäaþùèxcÿ ýêcïepèìeíòaëüíûx peçóëüòaòoâ íeoá-
xoäèìo áûëo ââecòè ôopìaëüíûe êpèòepèè, êoòopûe êoëè-
÷ecòâeíío oïècûâaëè paçëè÷íûe cïocoáû ëèòüÿ. B êa÷ecòâe
òaêoão êpèòepèÿ ìoæío ââecòè òeìï oxëaæäeíèÿ Vò oòëèâêè
còaëè, âûpaæeííûé â oòíocèòeëüíûx eäèíèöax. Ïpè cïocoáe
ëèòüÿ â âûïëaâëÿeìûe ìoäeëè (BM), òeìï oxëaæäeíèÿ oápaçöa
èìeeò caìoe íèçêoe çía÷eíèe. Teìï oxëaæäeíèÿ oápaçöa ïpè
cïocoáe ëèòüÿ â ïec÷aío-ãëèíècòóþ cóxóþ ôopìó âûøe, ÷eì â
âûïëaâëÿeìûx ìoäeëÿx, ìaêcèìaëüíoão çía÷eíèÿ òeìï oxëaæäeíèÿ
oápaçöa äocòèãaeò ïpè ëèòüe â ìeòaëëè÷ecêèé êoêèëü.

Meòoäoì caìocoãëacoâaííoão ïoècêa áûëè ïoëó÷eíû peãpec-
cèoííûe ópaâíeíèÿ äëÿ pac÷eòa câoécòâ còaëè ïpè pacïpeäe-
ëeíèè òeìïoâ oxëaæäeíèÿ oápaçöa ïo cïocoáaì ëèòüÿ óêa-
çaííûì â òaáë. 14. B òaáë. 15 ïpèâeäeíû oáoáùeííûe ópaâíeíèÿ
äëÿ pac÷eòa ìexaíè÷ecêèx câoécòâ còaëè ìapêè 23XÃC2MÔË.

Taáëèöa 14

Cooòíoøeíèe òeìïoâ oxëaæäeíèÿ oápaçöa ïpè paçëè÷íûx cïocoáax ëèòüÿ

Cïocoá ëèòüÿ B âûïëaâë-
ÿeìûe ìoäeëè

B ïec÷aío-
ãëèíècòóþ cóxóþ

ôopìó

B ïec÷aío-
ãëèíècòóþ âëaæíóþ

ôopìó

B êoêèëü

Oáoçía÷eíèe BM ÏÃC ÏÃB K
Teìï oxëaæ-
äeíèÿ, oòí. eä. 10 25 30 70



Taáëèöa 15

Bëèÿíèe òexíoëoãè÷ecêèx ócëoâèé ëèòüÿ ía ìexaíè÷ecêèe
câoécòâa còaëè ìapêè 23XÃC2MÔË

Ópaâíeíèÿ câÿçè Eä. èçì. Oòíocèò.
oøèáêa,

%

σ0,2 = 191,0 – 0,24a – 0,024Tí – 0,03Tç êã/ìì2 3,0
σâ = 151,1 – 0,187a – 0,01Tí + 0,03Tç êã/ìì2 1,5
α = –16,4 + 0,15a + 0,006Tí + 0,015Tç % 12,4
ψ = –7,4 – 0,15 + 0,84a + 0,024Tí % 13,7
KCV = –126,8 + 5,53a + 0,55Tç êÄæ/ì2 10,9
HRC = 35,6 – 0,05a + 0,013Tç eä. 1,8

Aíaëèç ïoëó÷eííûx ópaâíeíèé (òaáë. 15) ïoêaçûâaeò, ÷òo
âeëè÷èía òeìïa oxëaæäeíèÿ âoøëa òoëüêo â ópaâíeíèe äëÿ
pac÷eòa oòíocèòeëüíoão cóæeíèÿ. Ïpè óâeëè÷eíèè òeìïa
oxëaæäeíèÿ ça c÷eò èçìeíeíèÿ cïocoáa ëèòüÿ è èçìeíeíèÿ
òoëùèíû còeíêè oòëèâêè ïëacòè÷íocòü còaëè óìeíüøaeòcÿ. Toò
ôaêò, ÷òo âeëè÷èía òeìïa oxëaæäeíèÿ íe âoøëa â äpóãèe
ópaâíeíèÿ ìoæío oáúÿcíèòü íeäocòaòo÷íoé ýêcïepèìeíòaëüíoé
âûáopêoé è paçíopoäíocòüþ peçóëüòaòoâ. Ýòo ïoäòâepæäaeòcÿ
peçóëüòaòaìè pac÷eòa ìexaíè÷ecêèx câoécòâ ïo êaæäoìó cï-
ocoáó â oòäeëüíocòè (cì. òaáë. 11 è 12). Áoëee cóùecòâeííoe
âëèÿíèe âeëè÷èíû òeìïa oxëaæäeíèÿ Vò ía ìexaíè÷ecêèe câoé-
còâa áûëo oòìe÷eío ïpè èçó÷eíèè còaëè ìapêè 25X2Ã2ÔË.

Ïpoâeäeííûe èccëeäoâaíèÿ ïoçâoëèëè êoëè÷ecòâeíío oxapaê-
òepèçoâaòü âëèÿíèe òexíoëoãè÷ecêèx ócëoâèé ía câoécòâa còaëè.
Ïoëó÷eííûe ópaâíeíèÿ (òaáë. 13, 15) ïoçâoëÿþò pacc÷èòûâaòü è
ïpoãíoçèpoâaòü câoécòâa còaëè â paìêax çaäaííûx òexíoëoãè-
÷ecêèx ócëoâèé. B òaáë. 16 ïpèâeäeíû ýêcïepèìeíòaëüíûe è
pac÷eòíûe çía÷eíèÿ èccëeäóeìûx âeëè÷èí, ïoëó÷eííûe ïo ópaâ-
íeíèÿì òaáë. 15.

Ïocòpoeíèe êoìïüþòepíûx ìoäeëeé äëÿ pac÷eòa câoécòâ cò-
aëè ìapêè 25X2Ã2ÔË. Èçó÷eíèe çaâècèìocòè câoécòâ còaëè oò
òexíoëoãè÷ecêèx ócëoâèé ïoëó÷eíèÿ ïpoâoäèëè ïo cxeìe aíaë-
oãè÷ío cxeìe èccëeäoâaíèÿ còaëè ìapêè 23XÃC2MÔË. Ha
ïepâoì ýòaïe äëÿ êaæäoão cïocoáa ëèòüÿ èccëeäoâaëocü âëèÿíèe
òeìïepaòóp èëè peæèìoâ íopìaëèçaöèè è çaêaëêè ía ópoâeíü
ìexaíè÷ecêèx câoécòâ ïpè oäèíaêoâoé òoëùèíe còeíêè oòëèâ-
êè. Ýêcïepèìeíòaëüíûe peçóëüòaòû ïpèâeäeíû â òaáë. 10. Peãpe-



ccèoííûe ópaâíeíèÿ, oïècûâaþùèe çaâècèìocòü ìexaíè÷ecêèx
câoécòâ còaëè oò òeìïepaòópû íaãpeâa ïpoöeccoâ íopìaëèçaöèè
Tí è çaêaëêè Tç, ïpèâeäeíû â òaáë. 17 è òaáë. 18.

Peçóëüòaòû êoìïüþòepíoão ìoäeëèpoâaíèÿ ïoêaçûâaþò, ÷òo â
áoëüøèícòâe cëó÷aeâ, íeçaâècèìo oò òoëùèíû còeíêè oòëèâêè,
ïoâûøeíèe òeìïepaòópû íaãpeâa ïpoöecca çaêaëêè Tç áëaão-
ïpèÿòío cêaçûâaëocü ía ïpo÷íocòíûx è ïëacòè÷ecêèx câoécòâax
còaëè. Ïoëó÷eííûe peçóëüòaòû coãëacóþòcÿ c äaííûìè ïo còaëè
ìapêè 23XÃC2MÔË.



Taáëèöa 17

Çaâècèìocòü ìexaíè÷ecêèx câoécòâ còaëè ìapêè 23XÃC2MÔË oò òeìïepaòópû
peæèìoâ íopìaëèçaöèè è çaêaëêè (òoëùèía còeíêè oòëèâêè a = 10 ìì)

Cïocoá
ëèòüÿ*

Ópaâíeíeèe câÿçè ìeæäó ïapaìeòpaìè Eä.
èçì.

Cpeäíee
apèôì.

çía÷eíèe
âeëè÷èí

Oòíocè-
òeëüíaÿ
oøèáêa,

%
BM σ0,2 = 272,8 – 0,165Tí – 0,022Tç êã/ìì2

σâ = 271,9 – 0,093Tí – 0,06Tç êã/ìì2

δ = 12,42 = const %
ψ = 197,2 – 0,15Tí – 0,025Tç %
KCV = –33,70 – 0,88Tí + 3,22Tç êÄæ/ì2

HRC = 70,3 – 0,035Tí + 0,0007Tç eä.
ÏÃC σ0,2 = –49,7 + 0,0075Tí + 0,142Tç êã/ìì2

σâ = 128,0 = const êã/ìì2

δ = 13,4 = const %
ψ = 32,0 = const %
KCV = –5936 + 2,34Tí + 4,34Tç êÄæ/ì2

HRC = 20,2 – 0,0013Tí + 0,021Tç eä.
ÏÃB σ0,2 = 93,9 = const êã/ìì2

σâ = 120,9 = const êã/ìì2

δ = –137,8 + 0,03Tí + 0,12Tç %
ψ = –440 + 0,195Tí + 0,285Tç %
KCV = –6256 + 2,95Tí + 4,25Tç êÄæ/ì2

HRC = 38,52 = const eä.
* Cïocoáû ëèòüÿ: BM — ïo âûïëaâëÿeìûì ìoäeëÿì; ÏÃB — â ïec÷aío-
ãëèíècòóþ âëaæíóþ ôopìó; ÏÃC — â ïec÷aío-ãëèíècòóþ cóxóþ ôopìó

Taáëèöa 18

Çaâècèìocòü ìexaíè÷ecêèx câoécòâ còaëè ìapêè 23XÃC2MÔË oò òeìïepaòópû
peæèìoâ íopìaëèçaöèè è çaêaëêè (òoëùèía còeíêè oòëèâêè a = 30 ìì)

Cïocoá
ëèòüÿ*

Ópaâíeíeèe câÿçè ìeæäó ïapaìeòpaìè Eä.
èçì.

Cpeäíee
apèôì.

çía÷eíèe
âeëè÷èí

Oòíocè-
òeëüíaÿ
oøèáêa,

%
BM σ0,2 = 88,48 = const êã/ìì2 88 6,4

σâ = 120,16 = const êã/ìì2 120 2,4
δ = –65,4 + 0,04Tí + 0,044Tç % 16 2,4
ψ = –157,3 + 0,20Tç % 41 34,7
KCV = –4288 + 1,27Tí + 3,82Tç êÄæ/ì2 659 20,5
HRC = 36,34 = const eä. 36 3,5



Ïpoäoëæeíèe òaáë. 18

Cïocoá
ëèòüÿ*

Ópaâíeíeèe câÿçè ìeæäó ïapaìeòpaìè Eä.
èçì.

Cpeäíee
apèôì.

çía÷eíèe
âeëè÷èí

Oòíocè-
òeëüíaÿ
oøèáêa,

%
ÏÃC σ0,2 = 107,8 – 0,1Tí + 0,085Tç êã/ìì2 90 6.2

σâ = 211,35 – 0,082Tí – 0,009Tç êã/ìì2 123 3,0
δ = –3,13 + 0,015Tí + 0,0065Tç % 17 8,9
ψ = –32,5 – 0,035Tí + 0,12Tç % 47 9,9
KCV = –3501 + 0,25Tí + 4,05Tç êÄæ/ì2 623 5,9
HRC = 54,6 – 0,021Tí + 0,003Tç eä. 37 2,2

ÏÃB σ0,2 = –49,7 + 0,0075Tí + 0,142Tç êã/ìì2 96 7,3
σâ = 128,1 = const êã/ìì2 128 3,4
δ = 11,49 = const % 11 38,7
ψ = 32,0 = const % 32 48,6
KCV = –3464 + 1,52Tí + 2,78Tç êÄæ/ì2 723 7,3
HRC = 37,62 = const eä. 38 3,1

* Cïocoáû ëèòüÿ: BM — ïo âûïëaâëÿeìûì ìoäeëÿì; ÏÃB — â ïec÷aío-
ãëèíècòóþ âëaæíóþ ôopìó; ÏÃC — â ïec÷aío-ãëèíècòóþ cóxóþ ôopìó

Ïpoòèâope÷èâûìè oêaçaëècü peçóëüòaòû ïo câoécòâaì còaëè
25X2Ã2ÔË ïpè cïocoáe ëèòüÿ ïo âûïëaâëÿeìûì ìoäeëÿì.
Kpoìe òoão, íe óäaëocü ïoëó÷èòü êoppeëÿöèoííûx çaâècèìocòeé
äëÿ íeêoòopûx câoécòâ còaëè ïoëó÷eííoé ïpè äpóãèx cïocoáax
ëèòüÿ. Äaííûé âoïpoc òpeáóeò áoëee äeòaëü-íoé ïpopaáoòêè è
áoëüøèé oáúeì âûáopêè. Óâeëè÷eíèe òeìïepaòópû íaãpeâa Tí

ïpoöecca íopìaëèçaöèè â áoëü-øèícòâe cëó÷aeâ oòpèöaòeëüío
cêaçûâaëocü ía ïpo÷íocòíûx câoécòâax còaëè. B íeêoòopûx
cëó÷aÿx ïoâûøaëècü ïëac-òè÷ecêèe câoécòâa, xoòÿ oäíoçía÷íûé
oòâeò ía ýòoò âoïpoc äaòü òpóäío. Ïpè ïocòpoeíèè çaâècèìo-
còeé oò òoëùèíû còeíêè oòëèâêè oäíoçía÷íûé oòâeò óäaëocü
ïoëó÷èòü òoëüêo äëÿ ïëacòè÷ecêèx câoécòâ còaëè. Xapaêòep
âëèÿíèÿ aía-ëoãè÷eí òoìó, êoòopoé íaáëþäaëcÿ ó còaëè ìapêè
23XÃC2MÔË. Ïoëó÷eííûe ópaâíeíèÿ ïpèâeäeíû â òaáë. 19.

Xapaêòep äaííûx çaâècèìocòeé ìoæío oáúÿcíèòü âëèÿíèeì
òoëùèíû còeíêè oòëèâêè ía òeìï oxëaæäeíèÿ oápaçöa. Ïpè
óâeëè÷eíèè òoëùèíû a òeìï oxëaæäeíèÿ ïaäaeò, ÷òo cïocoácò-
âóeò óëó÷øeíèþ ïëacòè÷ecêèx câoécòâ. Ópoâeíü ïpo÷íocòíûx
câoécòâ äoëæeí cíèæaòücÿ. Èç òaáë. 19 âèäío, ÷òo òâepäocòü ïpè
óâeëè÷eíèè a óìeíüøaeòcÿ.
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Bëèÿíèe òoëùèíû còeíêè oòëèâêè ía ìexaíè÷ecêèe câoécòâa
còaëè ìapêè 25X2Ã2ÔË

Cïocoá
ëèòüÿ*

Ópaâíeíeèe câÿçè ìeæäó ïapaìeòpaìè Eä.
èçì.

Cpeäíee
apèôì.

çía÷eíèe
âeëè÷èí

Oòíocè-
òeëüíaÿ
oøèáêa,

%
ÏÃB σ0,2 = 45,6 – 0,04Tí + 0,09Tç êã/ìì2 94 7,4

σâ = 142,8 – 0,06Tí + 0,04Tç êã/ìì2 124 5,4
δ = –33 + 0,18a + 0,04Tç % 13 38,8
ψ = –180,7 + 0,4a + 0,21Tç % 34 42,0
KCV = –4864 – 2,6a + 2,2Tí + 3,6Tç êÄæ/ì2 689 16,1
HRC = 38,9 – 0,04a eä. 38 3,6

* Cïocoáû ëèòüÿ: ÏÃB — â ïec÷aío-ãëèíècòóþ âëaæíóþ ôopìó;

Bëèÿíèe cïocoáa ëèòüÿ (c ó÷eòoì òoëùèíû còeíoê oòëèâêè è
òeìïepaòópíûx peæèìoâ ïpoöeccoâ íopìaëèçaöèè è çaêaëêè) ía
ìexaíè÷ecêèe câoécòâa còaëè 25X2Ã2ÔË oöeíèâaëè òaêæe, êaê
è äëÿ còaëè 23XÃC2MÔË, ïo òeìïó oxëaæäeíèÿ Vò oòëèâoê.
Ïoëó÷eííûe ópaâíeíèÿ ïpèâeäeíû â òaáë. 20. Ïpè ïepexoäe oò
cïocoáa ëèòüÿ â âûïëaâëÿeìûx ìoäeëÿx ê ëèòüþ â êoêèëü, òeìï
oxëaæäeíèÿ Vò óâeëè÷èâaeòcÿ. Ýòo ïpèâoäèò ê óâeëè÷eíèþ
ïpo÷íocòíûx câoécòâ è óìeíüøeíèþ ïëacòè÷ecêèx. Óìeíüøeíèe
òoëùèíû còeíêè oòëèâêè òaêæe cïocoácòâóeò áoëee áûcòpoìó
oxëaæäeíèþ, a cëeäoâaòeëüío, ïoâûøeíèþ ïpo÷íocòíûx è
óìeíüøeíèþ ïëacòè÷ecêèx câoécòâ. Ïoýòoìó âeëè÷èía a âxoäèò
â ópaâíeíèÿ (cì. òaáë. 20) äëÿ pac÷eòa ïpo÷íocòíûx câoécòâ co
çíaêoì (–), a äëÿ pac÷eòa ïëacòè÷ecêèx — co çíaêoì (+).
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Bëèÿíèe òexíoëoãè÷ecêèx ócëoâèé ëèòüÿ ía ìexaíè÷ecêèe câoécòâa
còaëè ìapêè 25X2Ã2ÔË

Ópaâíeíeèe câÿçè ìeæäó ïapaìeòpaìè Eä. èçì. Oòíocèòeëüíaÿ
oøèáêa, %

σ0,2 = 71,2 + 0,42Vò – 0,3a – 0,55Tí + 0,074Tç êã/ìì2 10,9
σâ = 175,5 + 0,44Vò – 0,3a – 0,06Tç êã/ìì2 9,0
HRC = 43,5 + 0,08Vò – 0,5a – 0,007Tí eä. 27,0
α = –33,0 – 0,16Vò + 0,16a + 0,02Tí + 0,03Tç % 37,5
ψ = –126 + 0,39a + 0,156Tç % 18,1
KCV = –4575 + 3,0Vò – 2,7a + 1,6Tí + 3,8Tç êÄæ/ì2 3,6

Oòíocèòeëüíaÿ ïoãpeøíocòü ïoëó÷eííûx ópaâíeíèé, ça
ècêëþ÷eíèeì âeëè÷èíû oòíocèòeëüíoão cóæeíèÿ còaëè, íe



ïpeâûøaeò 25%, ÷òo ÿâëÿeòcÿ âïoëíe ïpèeìëeìoé òo÷íocòüþ,
ó÷èòûâaÿ cëoæíocòü ïocòaíoâêè çaäa÷è è íeáoëüøoé oáúeì
âûáopêè ýêcïepèìeíòaëüíûx èçìepeíèé. Ïoëó÷eííûe peçóëüòaòû
ïoçâoëÿþò êoëè÷ecòâeíío oöeíèòü âëèÿíèe òexíoëoãè÷ecêèx
ócëoâèé ía ïpo÷íocòíûe è ïëacòè÷ecêèe câoécòâa còaëè. Ýòo
äaeò âoçìoæíocòü öeëeíaïpaâëeíío âûáèpaòü oïòèìaëüíûe
òexíoëoãè÷ecêèe ócëoâèÿ ïoëó÷eíèÿ còaëè c çaäaííûìè
ïapaìeòpaìè. Ïoëó÷eííûe ópaâíeíèÿ ïoçâoëÿþò ïpoãíoçèpoâaòü
câoécòâa còaëè äëÿ íeèccëeäoâaííûx êoìáèíaöèé òexíoë-
oãè÷ecêèx peæèìoâ. B òaáë. 21 ïpèâeäeíû ýêcïepèìeíòaëüíûe è
pac÷eòíûe (ïo ópaâíeíèÿì òaáë. 20) çía÷eíèÿ câoécòâ còaëè
25X2Ã2ÔË.

Çàêëþ÷åíèå

B peçóëüòaòe ïpoäeëaííoé paáoòû ïoëó÷eíû ìoäeëè, ïo-
çâoëÿþùèe c ïoçèöèè ýëeêòpoííoão còpoeíèÿ òeopèè KâaMB
paçäeëèòü ýëeìeíòû ía êëaccû ïo pacòâopèìocòè â æeëeçe.
Ïoëó÷eí èepapxè÷ecêèé äècêpèìèíaíòíûé âeêòop paçäeëeíèÿ
ýëeìeíòoâ ía êëaccû. Coãëacío oöeíêaì, paçäeëeíèe ýëeìeíòoâ
çaâècèò oò ïoëoæeíèÿ ýíepãèè ópoâíÿ Ôepìè (X13) è ïepepacïpe-
äeëeíèe ýëeêòpoíoâ ìeæäó s, d, d0 è d2–âaëeíòíûìè cocòoÿíèÿìè
ýëeêòpoíoâ (êoýôôèöèeíòû X1, X5 è X12). Ïoãpeøíocòü ïocòpoe-
íèé ìoäeëè íe íèæe 20% oòí. Meòoäoì êoìïüþòepíoão
ìoäeëèpoâaíèÿ ïoëó÷eíû ópaâíeíèÿ, ïoçâoëÿþùèe
pacc÷èòûâaòü è ïpoãíoçèpoâaòü ïapaìeòpû pacòâopèìocòè
ýëeìeíòoâ â æeëeçe. Ïpeäeëüíûe pacòâopèìocòè ýëeìeíòoâ â
æeëeçe â æèäêoé (α) è òâepäoé ôaçe (β) â êaæäoì êëacce ïo
paçíoìó çaâècèò oò pacïpeäeëeíèÿ âaëeíòíûx ýëeêòpoíoâ.

Ïoëó÷eííûe ópaâíeíèÿ ïoçâoëÿþò pacc÷èòûâaòü è ïpoãíoçèpo-
âaòü ÷ècëeííûe çía÷eíèÿ ïpeäeëüíûx pacòâopèìocòeé ýëeìeíòoâ â
æeëeçe è òexíoëoãè÷ecêèx câoécòâ cïëaâoâ: τ, δ, λ, γ c oòíocè-
òeëüíoé ïoãpeøíocòüþ â ïpeäeëax 25%. Ýòo âïoëíe ïpèeìëeìaÿ
òo÷íocòü, ó÷èòûâaÿ cëoæíocòü ïocòaíoâêè çaäa÷è.

Meòoäoì êoìïüþòepíoão ìoäeëèpoâaíèÿ ïoëó÷eíû ìaòeìaòè-
÷ecêèe ìoäeëè, ïoçâoëÿþùèe êoëè÷ecòâeíío oxapaêòepèçoâaòü
âëèÿíèe òexíoëoãè÷ecêèx ócëoâèé ía ìexaíè÷ecêèe câoécòâa



còaëeé 23XÃC2MÔË è 25X2Ã2ÔË. Ïpoâeäeííûe pac÷eòû ïoêa-
çûâaþò, ÷òo ïoâûøeíèe òeìïepaòópû íaãpeâa ïpoöecca çaêaëêè
â áoëüøèícòâe cëó÷aeâ áëaãoïpèÿòío cêaçûâaeòcÿ ía
ìexaíè÷ecêèx è ïëacòè÷ecêèx câoécòâax còaëeé. Ïoâûøeíèe
òeìïepaòópû íaãpeâa ïpoöecca íopìaëèçaöèè ôóíêöèoíaëüíûì
oápaçoì âëèÿeò ía ïëacòè÷ecêèe câoécòâa còaëeé ìapêè
23XÃC2MÔË è 25X2Ã2ÔË. Óâeëè÷eíèe òoëùèíû còeíêè oòëèâêè
ïoâûøaeò ïëacòè÷ecêèe è ïoíèæaeò ïpo÷íocòíûe câoécòâa cò-
aëeé. Ýòo ïpoècxoäèò èç-ça òoão, ÷òo ïpè óâeëè÷eíèè òoëùèíû
còeíêè oòëèâêè cêopocòü oxëaæäeíèÿ oápaçöa óìeíüøaeòcÿ.

Bëèÿíèe cïocoáa ëèòüÿ ía ìexaíè÷ecêèe câoécòâa còaëè
xapaêòepèçóeòcÿ òeìïoì oxëaæäeíèÿ Vò oápaçöa. Ïpè ïepexoäe
oò cïocoáa ëèòüÿ ïo âûïëaâëÿeìûì ìoäeëÿì ê ëèòüþ â ïec÷aío-
ãëèíècòóþ cóxóþ, âëaæíóþ ôopìó, ëèòüþ â êoêèëü òeìï
oxëaæäeíèÿ oápaçöa âoçpacòaeò. Ýòo ïpèâoäèò ê óìeíüøeíèþ
ïëacòè÷ecêèx câoécòâ è ïoâûøeíèþ ïpo÷íocòíûx câoécòâ cò-
aëeé. Ïoëó÷eííûe ópaâíeíèÿ ïoçâoëÿþò êoëè÷ecòâeíío oöeíèòü
âëèÿíèe òexíoëoãè÷ecêèx ócëoâèé ía ìexaíè÷ecêèe câoécòâa
còaëeé 23XÃC2MÔË è 25X2Ã2ÔË. Oíè ïoçâoëÿþò
öeëeíaïpaâëeíío âûáèpaòü òexíoëoãè÷ecêèe ócëoâèÿ äëÿ
ïoëó÷eíèÿ çaäaííûx câoécòâ còaëeé, ïoãpeøíocòü peçóëüòaòoâ
pac÷eòa íe ïpeâûøaeò 25% oòí.

Ïoëó÷eííûe peçóëüòaòû ïo ècïoëüçoâaíèþ êâaçèaòoìíoé
ìoäeëè âeùecòâa (KâaMB) ïo cóùecòâó ïoäòâepæäaþò, ÷òo
òexíoëoãè÷ecêèe câoécòâa cïëaâoâ, òpeùèíocòoéêocòü (τ), ïopè-
còocòü (δ), æèäêoòeêó÷ecòü (λ), ýôôeêòèâíocòü òepìè÷ecêoé
oápaáoòêè (γ), oïòèìèçaöèÿ peæèìoâ ëèòüÿ còaëeé ôóíêöèoíaëüío
çaâècèìû oò ôèçèêo-xèìè÷ecêoé ïpèpoäû âçaèìoäeécòâèÿ
ëeãèpóþùèx, ïpèìecíûx ýëeìeíòoâ â òâepäoé, æèäêoé ôaçe ïpè
èx òepìè÷ecêoé aêòèâaöèè, a xapaêòep èçìeíeíèÿ ýòèx câoécòâ
oïpeäeëÿeòcÿ ôóíêöèeé pacïpeäeëeíèÿ Ãèááca.
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