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Îáñóæäàþòñÿ îñîáåííîñòè ò. íàç. ýíòðîïèéíûõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ 1-ãî ðîäà (S�ÔÏ)
[1, 2] â ñðàâíåíèè ñ îáû÷íûìè ýíòàëüïèéíûìè (Âàí-äåð-Âààëüñîâûìè) ïåðåõîäàìè
(H�ÔÏ) [3]. Îñíîâíûì ¾äâèæóùèì¿ ìåõàíèçìîì S-ïåðåõîäîâ ÿâëÿåòñÿ ïðèíóäèòåëüíûé
ðàñïàä ïðè ñæàòèè êàêèõ-ëèáî ñâÿçàííûõ êîìïëåêñîâ � àòîìîâ, ìîëåêóë, êëàñòåðîâ è
äð. [4, 5] âïëîòü äî ïðèíóäèòåëüíîãî ðàñïàäà àäðîíîâ íà ñîñòàâëÿþùèå èõ êâàðêè (¾äå-
êîíôàéíìåíòà¿) â îáëàñòè ýêñòðåìàëüíûõ ñîñòîÿíèé óëüòðà-ïëîòíîãî âåùåñòâà â íåäðàõ
íåéòðîííûõ çâåçä [6, 7]. Îòëè÷èòåëüíûì ïðèçíàêîì S-ïåðåõîäîâ ÿâëÿåòñÿ ïðîòèâîïîëîæ-
íûé çíàê ñêðûòîé òåïëîòû ïåðåõîäà è, ñîîòâåòñòâåííî, ïàäàþùàÿ P (T )-õàðàêòåðèñòèêà
ãðàíèöû ïåðåõîäà. Ïðÿìûì ñëåäñòâèåì ýòîãî ÿâëÿåòñÿ àíîìàëüíàÿ òåðìîäèíàìèêà âåùå-
ñòâà, êàê â ïðåäåëàõ äâóõôàçíîé îáëàñòè, òàê è â ñëó÷àå èçîñòðóêòóðíîãî S-ïåðåõîäà â
êîíå÷íîé çîíå, ïðèìûêàþùåé ê êðèòè÷åñêîé òî÷êå è âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ÷àñòè áèíî-
äàëè ýòîãî ïåðåõîäà. Ýòà àíîìàëüíîñòü ïðîÿâëÿåòñÿ [2, 6] â âèäå îäíîâðåìåííîé ñìåíû
çíàêà ðÿäà îáû÷íî ïîëîæèòåëüíûõ âòîðûõ ïåðåêðåñòíûõ ïðîèçâîäíûõ òåðìîäèíàìè÷å-
ñêîãî ïîòåíöèàëà, òàêèõ êàê ïàðàìåòð Ãðþíàéçåíà, êîýôôèöèåíò òåðìè÷åñêîãî ðàñøèðå-
íèÿ, òåðìè÷åñêèé êîýôôèöèåíò äàâëåíèÿ è äð. Â ñâîþ î÷åðåäü, ñëåäñòâèåì ýòîãî ÿâëÿ-
åòñÿ àíîìàëüíûé ïîðÿäîê è âçàèìîïåðåñå÷åíèå ðÿäà èçîëèíèé [2, 6] (èçîòåðì, èçîýíòðîï,
àäèàáàò Ãþãîíèî è äð.), à òàêæå àíîìàëèè ãèäðîäèíàìèêè óäàðíîãî è èçýíòðîïè÷åñêîãî
ñæàòèÿ è ðàñøèðåíèÿ. Ïðèìå÷àòåëüíûì àòðèáóòîì èçîñòðóêòóðíûõ S-ïåðåõîäîâ ÿâëÿåò-
ñÿ ñóùåñòâåííî áîëåå ñëîæíàÿ ñòðóêòóðà ñòàáèëüíûõ è ìåòàñòàáèëüíûõ çîí â äâóõôàçíîé
îáëàñòè ýòèõ ïåðåõîäîâ [4 � 6] â ñðàâíåíèè ñî ñòðóêòóðîé ýòèõ çîí äëÿ ïåðåõîäîâ ýíòàëü-
ïèéíûõ (Âàí-äåð-Âààëüñîâûõ) [3]. Îáñóæäàåìûå àíîìàëèè S-ïåðåõîäîâ èëëþñòðèðóþòñÿ
íà ïðèìåðàõ äèññîöèàòèâíûõ, ïëàçìåííûõ è äðóãèõ ¾äåëîêàëèçàöèîííûõ¿ ôàçîâûõ ïåðå-
õîäîâ, çàôèêñèðîâàííûõ, êàê â ðåàëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõ, òàê è â ìîäåëüíûõ ïîñòðîåíèÿõ,
à òàêæå è â ïðÿìîì ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè.
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Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ
è ôàçîâûõ ïðåâðàùåíèé ÷èñòûõ ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ íà îñíîâå ùåëî÷íûõ è ðåäêîçåìåëü-
íûõ ýëåìåíòîâ â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð òâåðäîãî è æèäêîãî ñîñòîÿíèé. Èçìå-
ðåíèÿ ïëîòíîñòè è êîýôôèöèåíòà âçàèìíîé äèôôóçèè (293�2000 Ê) âûïîëíåíû ãàììà-
ìåòîäîì, òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ (110�1800 Ê) � äèëàòîìåòðè÷åñêèì, òåïëîåìêîñòè (200�
1200 Ê) � ÄÑÊ, ïðèðàùåíèÿ ýíòàëüïèè (420�1300 Ê) � ñìåøåíèåì, òåïëîïðîâîäíîñòè è
òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè (293�1770 Ê) � ëàçåðíîé âñïûøêîé. Ïðèâåäåíî îïèñàíèå ýêñïå-
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ðèìåíòàëüíûõ óñòàíîâîê è ìåòîäèê ïðîâåäåíèÿ èçìåðåíèé. Èññëåäîâàëèñü ñâîéñòâà ÷è-
ñòûõ Li, Na, K, Rb, Cs, Mg, Pb, Bi, Sn, In, Ni, La, Pr, Nd, Sm, Gd, Tb, Dy, Ho, Er; ìàãíèòî-
òâåðäûõ ìàòåðèàëîâ íà îñíîâå Nd�Fe�B è Sm�Co; ðàñïëàâîâ ñèñòåì Li�Pb, Na�Pb, K�Pb,
Rb�Bi, Cs�Bi, Li�Mg, Li�La, Mg�Pb.

Äëÿ âñåõ èññëåäîâàííûõ ìàòåðèàëîâ ïîëó÷åíû àïïðîêñèìàöèîííûå çàâèñèìîñòè
ñâîéñòâ îò òåìïåðàòóðû, îïðåäåëåíû èõ èçìåíåíèÿ â îáëàñòÿõ ôàçîâûõ ïðåâðàùåíèé, è
ðàçðàáîòàíû òàáëèöû ñïðàâî÷íûõ äàííûõ ñ îöåíêîé èõ ïîãðåøíîñòåé. Óòî÷íåíû ôàçîâûå
äèàãðàììû áèíàðíûõ ñèñòåì. Ïîêàçàíî, ÷òî êðèòè÷åñêèå èíäåêñû òåðìè÷åñêîãî êîýôôè-
öèåíòà ëèíåéíîãî ðàñøèðåíèÿ ÿâëÿþòñÿ ïîëîæèòåëüíûìè, èìåþò ðàçíîå çíà÷åíèå âûøå
è íèæå òî÷åê ìàãíèòíûõ ïðåâðàùåíèé, è ñóùåñòâåííî ïðåâûøàþò ïî àáñîëþòíîé âåëè-
÷èíå êðèòè÷åñêèé èíäåêñ òåïëîåìêîñòè. Óñòàíîâëåíî, ÷òî êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè
ñâîéñòâ ïðè íåêîòîðûõ ñîîòíîøåíèÿõ êîìïîíåíòîâ ñèëüíî (äî 50%) îòêëîíÿþòñÿ îò çà-
êîíîâ èäåàëüíîãî ðàñòâîðà. Ýòî êîñâåííî ïîäòâåðæäàåò íàëè÷èå â ñòðóêòóðå ðàñïëàâîâ
àññîöèèðîâàííûõ êîìïëåêñîâ (ñ ÷àñòè÷íî èîííûì õàðàêòåðîì ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ), êîòîðûå ïîñòåïåííî ðàñïàäàþòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî çà ñ÷åò ãðàíòîâ ÐÍÔ, ïðîåêòû � 16-19-10023 (Rb�Bi, Cs�Bi),
� 17�79�10237 (ÐÇÌæèäêèå) è ÐÔÔÈ, ïðîåêòû 15�08�00275 (Li�Pb), � 12�08�00192 .(Na�
Pb), � 16�38�00669 (Li�Mg), � 15�38�20223 (ìàãíèòû), � 14�08�00602 (ÐÇÌ òâåðäûå).
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Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû àíàëèçà âñåõ èìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, à òàê-
æå àïïðîêñèìèðóþùèõ ôîðìóë äëÿ ñïåêòðàëüíîé è òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè êîýôôè-
öèåíòà ïîãëîùåíèÿ ðàñïëàâà îêñèäà àëþìèíèÿ â îáëàñòè ïîëóïðîçðà÷íîñòè îò 0.3 äî 8
ìêì è â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð îò ïëàâëåíèÿ äî 3000 Ê. Ðàññìàòðèâàåòñÿ âëèÿíèå ðàçëè÷-
íûõ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ íà âåëè÷èíó êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ.

Ïîêàçàíî, ÷òî èìåþùèåñÿ äàííûå ìîãóò áûòü ðàçäåëåíû íà äâå áîëüøèå ãðóïïû ïî
óðîâíþ ïîãëîùåíèÿ. Ïåðâàÿ ãðóïïà âêëþ÷àåò ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé ÷àñòèö â ïðî-
äóêòàõ ñãîðàíèÿ òâåðäûõ ðàêåòíûõ òîïëèâ, âòîðàÿ � ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé ðàñïëàâîâ
ìîíîêðèñòàëëîâ è íåêîòîðûõ äðóãèõ îáðàçöîâ âûñîêî÷èñòîãî îêñèäà àëþìèíèÿ. Ðàñõîæ-
äåíèÿ â ðåçóëüòàòàõ ðàçëè÷íûõ àâòîðîâ äëÿ êàæäîé èç ýòèõ ãðóïï âåëèêè. Îáúÿñíåíèå
ëåæèò âî âëèÿíèè èñõîäíîãî ìàòåðèàëà, óñëîâèé ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ è â áîëüøèõ
ïîãðåøíîñòÿõ èçìåðåíèé.

Íà îñíîâå ïðîâåäåííîãî àíàëèçà ïîêàçàíî, ÷òî ïî õàðàêòåðó çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåí-
òà ïîãëîùåíèÿ îò äëèíû âîëíû è òåìïåðàòóðû ðàñïëàâ îêñèäà àëþìèíèÿ áëèæå ê ïîëó-
ïðîâîäíèêó, ÷åì ê äèýëåêòðèêó. Äëèííîâîëíîâûé êðàé ýëåêòðîííîãî ïîãëîùåíèÿ ñ ðîñòîì
òåìïåðàòóðû ñìåùàåòñÿ â íà÷àëî ÈÊ îáëàñòè ñïåêòðà, à êîðîòêîâîëíîâûé êðàé ìíîãîôî-
íîííîãî ïîãëîùåíèÿ îêàçûâàåò âëèÿíèå âïëîòü äî 4 ìêì. Ìåæäó ýòèìè äâóìÿ îáëàñòÿìè
ïîãëîùåíèå îïðåäåëÿåòñÿ ñâîáîäíûìè íîñèòåëÿìè, êîòîðûå ôîðìèðóþòñÿ èç-çà íàëè÷èÿ
çàãðÿçíåíèé, ïðèìåñåé è äåôåêòîâ â áëèæíåì ïîðÿäêå ðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ.

Ïðè ïëàâëåíèè îêñèäà àëþìèíèÿ èìååò ìåñòî ñêà÷êîîáðàçíîå óâåëè÷åíèå êîýôôèöèåí-
òà ïîãëîùåíèÿ ïðèìåðíî íà äâà ïîðÿäêà âåëè÷èíû. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû äåòàëüíîãî
ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ ýòîãî ýôôåêòà. Àíàëèç áîëüøèíñòâà ñîâðåìåííûõ ðà-
áîò ïî èçó÷åíèþ àòîìíîé ñòðóêòóðû ðàñïëàâà ïîêàçûâàåò, ÷òî îí èìååò ïîäîáíóþ ãàììà-
ôàçå àòîìíóþ êîîðäèíàöèþ ñ ìíîæåñòâîì äåôåêòîâ. Ýòî ìîæåò áûòü ïðè÷èíîé âûñîêèõ
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çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ðàñïëàâà ïî ñðàâíåíèþ ñ ìîíîêðèñòàëëîì. Îäíàêî
êèíåòèêà ïåðåñòðîéêè ïðè ïëàâëåíèè âïëîòü äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè íå èçó÷åíà.
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There is a ball of solid (Inge Lehmann, 1934) iron (Altshuller et al., 1960) in the center of the
Earth. This ball is called the Inner Core. Any theory trying to describe the past of the Earth,
explain the present state of the Earth, and predict its future, has to accommodate and explain
a number of enigmatic features that the Core possess. The Inner Core drives the geodynamo
in the liquid Outer Core that protects the life on Earth from cosmic radiation. There is a
possibility that the core-mantle boundary might be the place where heavy hydrocarbons are
synthesized. The Inner Core possess low shear modulus, sound waves traveling through the
Core are highly attenuated, the Core is elastically anisotropic, and there is an indication that
the Inner and Outer Cores rotate with di�erent pace. The properties of the Core are tightly
connected to the way in which atoms in the iron phase are packed. The current paradigm is
that the stable phase of iron in the Core is hexagonal close packed. I will demonstrate that
the �rst principles molecular dynamics supports another phase, namely body-centered cubic
phase of iron. Quite remarkable, this phase has already been observed in experiments but its
signature was misinterpreted. I will demonstrate that the stability of the bcc phase allows to
resolve all the existing controversies and provide explanation of all above-mentioned enigmatic
features.
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Ïðîãíîçèðîâàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ è ôàçîâîãî ïîâåäåíèÿ óãëåâîäîðîäîâ
íåôòè è ìíîãîêîìïîíåíòíûõ óãëåâîäîðîäíûõ ñìåñåé ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ñëîæíîé è íå
ðåøåííîé â ïîëíîé ìåðå çàäà÷åé. Èíôîðìàöèÿ î òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ óãëåâîäî-
ðîäíûõ ñèñòåì íåîáõîäèìà ïðè ðàçðàáîòêå òåõíîëîãèè äîáû÷è, òðàíñïîðòà è ïåðåðàáîòêè
óãëåâîäîðîäíîãî ñûðüÿ. Øèðîêèé äèàïàçîí ðàáî÷èõ ïàðàìåòðîâ è óãëåâîäîðîäíîãî ñî-
ñòàâà íå ïîçâîëÿþò îáåñïå÷èâàòü ïîòðåáíîñòè òåõíîëîãè÷åñêîé ïðàêòèêè â èíôîðìàöèè
î òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ òîëüêî íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Îäèí èç
ïóòåé ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è � ðàçðàáîòêà àíàëèòè÷åñêèõ ìîäåëåé, áàçèðóþùèõñÿ íà ôóí-
äàìåíòàëüíûõ óðàâíåíèÿõ ñîñòîÿíèÿ, êîòîðûå ñ îäíîé ñòîðîíû äîñòîâåðíî âîñïðîèçâîäÿò
ïîâåðõíîñòü ñîñòîÿíèÿ, à ñ äðóãîé ïîçâîëÿþò ðàññ÷èòûâàòü âñå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîé-
ñòâà ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ.

Â äîêëàäå îáîáùåí è ïðåäñòàâëåí ðåçóëüòàò ìíîãîëåòíåé ðàáîòû àâòîðîâ ïî ðàçðàáîòêå
ôóíäàìåíòàëüíûõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ óãëåâîäîðîäîâ, âõîäÿùèõ â ñîñòàâ íåôòè è ãàçî-
âûõ êîíäåíñàòîâ. Óêàçàííûå èíäèâèäóàëüíûå è îáîáùåííûå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ëåãëè
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â îñíîâó àâòîðñêîé ìåòîäèêè ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñëîæíûõ óãëåâîäîðîä-
íûõ ñèñòåì: íåôòü è ãàçîâûå êîíäåíñàòû, èõ ôðàêöèè è òîâàðíûå ïðîäóêòû ðàçëè÷íîãî
ñïîñîáà âûðàáîòêè. Ìåòîäèêà ïîñòðîåíà â ðàìêàõ îäíîæèäêîñòíîé ìîäåëè ñ èñïîëüçî-
âàíèåì ìèíèìàëüíîé èñõîäíîé èíôîðìàöèè î ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ âåùåñòâà è
åãî ñîñòàâå, îïðåäåëÿåìûõ ñòàíäàðòíûìè ëàáîðàòîðíûìè ìåòîäàìè. Àâòîðàìè òàêæå ðàç-
ðàáîòàíà ïðîöåäóðà ïåðåõîäà îò îäíîæèäêîñòíîé ìîäåëè ê ìîäåëè èäåàëüíîãî ðàñòâîðà
äëÿ âîçìîæíîñòè ïðîãíîçèðîâàíèÿ ôàçîâîãî ïîâåäåíèÿ ñëîæíûõ óãëåâîäîðîäíûõ ñìåñåé.
Ðàññìîòðåíû è äðóãèå ìîäåëè ðàñòâîðà, ó÷èòûâàþùèå âçàèìîäåéñòâèå êîìïîíåíòîâ èëè
ïñåâäîêîìïîíåíòîâ.

Â äîêëàäå òàêæå îáñóæäàåòñÿ àëüòåðíàòèâíûé ïîäõîä, îñíîâàííûé íà ïðèìåíåíèè
îáîáùåííîãî óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, ïîëó÷åííîãî â ðàìêàõ ñòàòèñòè÷åñêîé òåîðèè àññîöèè-
ðîâàííîãî ôëþèäà (SAFT) è îáåñïå÷èâàþùèé êàê äîñòàòî÷íî âûñîêóþ òî÷íîñòü ðàñ÷åòà
òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ, òàê è ôàçîâûõ ðàâíîâåñèé óãëåâîäîðîäíûõ ñèñòåì.

ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÍÎÅ ÍÀÒßÆÅÍÈÅ ÐÀÑÒÂÎÐÎÂ ÎÆÈÆÅÍÍÛÕ ÃÀÇÎÂ:
ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒ, ÒÅÎÐÈß, ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ

ÁàéäàêîâÂ.Ã.,* ÊàâåðèíÀ.Ì., ÀíäáàåâàÂ.Í., ÕîòèåíêîâàÌ.Í.

ÈÒÔ ÓðÎ ÐÀÍ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ

*baidakov@itp.uran.ru

Äèôôåðåíöèàëüíûì êàïèëëÿðíûì ìåòîäîì èçìåðåíà êàïèëëÿðíàÿ ïîñòîÿííàÿ a2 è
îïðåäåëåíî ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå σ áèíàðíûõ ðàñòâîðîâ îæèæåííûõ ãàçîâ ñ ïîëíîé
(CH4-N2, O2-N2) è ÷àñòè÷íîé (CH4-He, C2H6-He, C3H8-He, CH4-H2, C2H6-H2) ðàñòâîðèìî-
ñòüþ êîìïîíåíòîâ. Îïûòû ïðîâåäåíû â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò òðîéíîé äî áëèçêèõ ê
êðèòè÷åñêîé òî÷êå ðàñòâîðèòåëÿ ïðè äàâëåíèÿõ îò äàâëåíèÿ íàñûùåíèÿ ÷èñòîãî ðàñòâî-
ðèòåëÿ äî 4 ÌÏà. Ïîãðåøíîñòü ïîëó÷åííûõ äàííûõ ñîñòàâèëà 0.5�2.0 ïðîöåíòà, ãäå âåðõ-
íåå çíà÷åíèå îòíîñèòñÿ ê îêðåñòíîñòè êðèòè÷åñêîé òî÷êè. Òåìïåðàòóðíàÿ, áàðè÷åñêàÿ è
êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè a2 è σ ïðåäñòàâëåíû â àíàëèòè÷åñêîì âèäå.

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå èíòåðïðåòèðóþòñÿ â ðàìêàõ ìåòîäà ñëîÿ êîíå÷íîé
òîëùèíû è òåîðèè êàïèëëÿðíîñòè Âàí-äåð-Âààëüñà. Ïî ðåçóëüòàòàì ìîëåêóëÿðíî-
äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îïðåäåëåíà èçáûòî÷íàÿ ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ îäíîðîäíîãî
ôëþèäà. Ñ èñïîëüçîâàíèåì îäíîæèäêîñòíîé ìîäåëè ïîñòðîåíû óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ðàñ-
òâîðîâ èññëåäóåìûõ îæèæåííûõ ãàçîâ. Èç äàííûõ î ïîâåðõíîñòíîì íàòÿæåíèè íà ïëîñêîé
ìåæôàçíîé ãðàíèöå è óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, îïèñûâàþùåãî ñòàáèëüíûå è ìåòàñòàáèëü-
íûå îáëàñòè ðàñòâîðà, îïðåäåëåí êîýôôèöèåíò âëèÿíèÿ â ôóíêöèîíàëå ñâîáîäíîé ýíåð-
ãèè íåîäíîðîäíîé ñèñòåìû. Ðàññ÷èòàíû àäñîðáöèÿ, ýôôåêòèâíàÿ òîëùèíà ïîâåðõíîñòíîãî
ñëîÿ, îïðåäåëåíû ïîëîæåíèÿ ðàçäåëÿþùèõ ïîâåðõíîñòåé â ìåæôàçíîì ñëîå.

Ðàññìàòðèâàåòñÿ âîçìîæíîñòü îïèñàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñâîéñòâ ãàçîíàñûùåííûõ ðàñ-
òâîðîâ â ðàìêàõ îáîáùåííîãî çàêîíà ñîîòâåòñòâåííûõ ñîñòîÿíèé. Ïîêàçàíî, ÷òî íàñûùå-
íèå óãëåâîäîðîäîâ ìåòàíîâîãî ðÿäà ãåëèåì ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ õàðàêòåðà çàâèñèìîñòè
ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ ðàñòâîðà îò òåìïåðàòóðû. Åñëè äëÿ ðàñòâîðîâ ãåëèÿ â ìåòàíå
ïðîèçâîäíàÿ (dσ/dp)T îòðèöàòåëüíà âî âñåì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò òðîéíîé äî áëèç-
êèõ ê êðèòè÷åñêîé òî÷êå, òî äëÿ ñèñòåìû ïðîïàí-ãåëèé ïðîèçâîäíàÿ (dσ/dp)T ìåíÿåò ñâîé
çíàê ñ îòðèöàòåëüíîãî íà ïîëîæèòåëüíûé óæå ïðè òåìïåðàòóðå áëèçêîé ê òåìïåðàòóðå
íîðìàëüíîãî êèïåíèÿ ðàñòâîðèòåëÿ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ïðîåêò � 18-08-00403) è Ïðîãðàììû ôóíäàìåí-
òàëüíûõ èññëåäîâàíèé ÓðÎ ÐÀÍ (ïðîåêò 18-2-2-13).
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ÑÎÂÐÅÌÅÍÍÎÅ ÑÎÑÒÎßÍÈÅ ÏÐÈÌÅÍÅÍÈß ËÀÇÅÐÍÎÃÎ ÍÀÃÐÅÂÀ
Â ÂÛÑÎÊÎÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÍÎÉ ÒÅÏËÎÔÈÇÈÊÅ

ØåéíäëèíÌ.À.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

sheindlin@yandex.ru

Â äîêëàäå ïðåäñòàâëåí îáçîð íîâûõ îðèãèíàëüíûõ ìåòîäîâ èçìåðåíèé ñâîéñòâ âûñî-
êîòåìïåðàòóðíûõ ìàòåðèàëîâ, ðàçðàáîòàííûõ â ïîñëåäíåå âðåìÿ â Èíñòèòóòå âûñîêèõ
òåìïåðàòóð ÐÀÍ . Ðàññìàòðèâàåìîå íàïðàâëåíèå ðàáîò ñâÿçàíî ñ íåîáõîäèìîñòüþ ðàñøè-
ðåíèÿ äèàïàçîíà òåìïåðàòóð è äàâëåíèé òðàäèöèîííîé òåïëîôèçèêè â îáëàñòü îêðåñòíî-
ñòè òî÷åê ïëàâëåíèÿ è äàæå êðèòè÷åñêèõ òî÷åê íàèáîëåå òóãîïëàâêèõ âåùåñòâ, òàêèõ êàê
ãðàôèò è ñâåðõòóãîïëàâêèå êåðàìèêè (UHTC): êàðáèäû, äèáîðèäû è íåêîòîðûå âûñîêî-
òåìïåðàòóðíûå îêñèäû. Ðàññìàòðèâàþòñÿ ðàçëè÷íûå ìåòîäû ýêñïåðèìåíòîâ ñ ëàçåðíûì
íàãðåâîì, îõâàòûâàþùèå äèàïàçîí äàâëåíèé îò âàêóóìà äî âûñîêèõ ñòàòè÷åñêèõ äàâëåíèé
â íåñêîëüêî êèëîáàð. Ïîêàçàíî, ÷òî ðàçëè÷íûå ñâîéñòâà UHTC, à òàêæå ãðàôèòîâûõ ìà-
òåðèàëîâ ìîãóò áûòü èçìåðåíû ñ òî÷íîñòüþ, ñîïîñòàâèìîé ñ îáû÷íûìè ìåòîäàìè. Ìåòîäû
ëàçåðíîãî íàãðåâà ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ èçìåðåíèé ðàçëè÷íûõ ñâîéñòâ êàê íåìåòàëëè÷åñêèõ,
òàê è ìåòàëëîïîäîáíûõ âåùåñòâ â êîíäåíñèðîâàííîì ñîñòîÿíèè è äëÿ èññëåäîâàíèé èñïà-
ðåíèÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ äî 4500 K. Îòìå÷àåòñÿ çíà÷åíèå ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ âûñîêîñêî-
ðîñòíîé îïòè÷åñêîé äèàãíîñòèêè è îñîáåííî ïîëèõðîìàòè÷åñêîé îïòè÷åñêîé ïèðîìåòðèè.
Ýòîò âàæíûé âîïðîñ ïîäðîáíî îáñóæäàåòñÿ è ïðåäñòàâëåíû ðàçëè÷íûå âûñîêîñêîðîñò-
íûå ïèðîìåòðû, ðàçðàáîòàííûå äëÿ èìïóëüñíûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Ïðèâåäåí ðÿä ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ ïî ëèíèÿì ñîëèäóñà è ëèêâèäóñà â ñèñòåìàõ Zr-C, Zr-U-C, Ta-C
è Hf-C íàðÿäó ñ äàííûìè î ñïåêòðàëüíîé èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè æèäêîé è òâåðäîé
ôàç â îêðåñòíîñòè òî÷åê ïëàâëåíèÿ. Ïðåäñòàâëåíû ñîâðåìåííûå ìåòîäû èçìåðåíèÿ òåïëî-
ïðîâîäíîñòè è òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ äî ýêñòðåìàëüíî âûñîêèõ òåìïåðàòóð è íåêîòîðûå
ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé äî 3500 Ê. Òàêæå ïðåäñòàâëåíû íåêîòîðûå äàííûå î ïîâåäåíèè
ðÿäà òóãîïëàâêèõ îêñèäîâ è ñìåøàííûõ îêñèäîâ âáëèçè îáëàñòè èõ òî÷åê ïëàâëåíèÿ.

ÁÀÇÀ ÄÀÍÍÛÕ ÏÎ ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÌ ÑÂÎÉÑÒÂÀÌ
ÈÍÄÈÂÈÄÓÀËÜÍÛÕ ÂÅÙÅÑÒÂ ¾ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ-ÎÍËÀÉÍ¿

Áåëîâ Ã.Â.,1,2 Äüÿ÷êîâÑ.À.,1,3 ËåâàøîâÏ.Ð.,1,3 ÌåçèíîâÍ.Ñ.,4

ÌèíàêîâÄ.Â.,1,3 ÌîðîçîâÈ.Â.,*1,3 ÑìèðíîâÂ.Í.1,3

1ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÌÃÓ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 3ÌÔÒÈ, Äîëãîïðóäíûé, Ðîññèÿ,
4ÌÈÝÌ ÍÈÓ ÂØÝ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*morozov@ihed.ras.ru

Áàçû äàííûõ ïî òåðìîäèíàìè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ èãðàþò âàæíóþ ðîëü â ïðè
ðåøåíèè èíæåíåðíûõ çàäà÷, ñâÿçàííûõ ñ êîíñòðóèðîâàíèåì ðàêåòíûõ äâèãàòåëåé, ÿäåð-
íîé ýíåðãåòèêîé, ðàçðàáîòêîé õèìè÷åñêèõ òåõíîëîãèé, ìåòàëëóðãèåé, äîáû÷åé ïîëåçíûõ
èñêîïàåìûõ, ïåðåðàáîòêîé îòõîäîâ è äð. Çíà÷èòåëüíûé âêëàä â ðåøåíèå ýòèõ çàäà÷ âíåñ-
ëà èíôîðìàöèîííàÿ ñèñòåìà ¾ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ¿, ðàçðàáîòàííàÿ â Òåðìîöåíòðå èì. Â.Ï.
Ãëóøêî ÎÈÂÒ ÐÀÍ. Íà äàííûé ìîìåíò áàçà äàííûõ ¾ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ¿ ñîäåðæèò ñâåäå-
íèÿ î òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ áîëåå 3400 âåùåñòâ, îáðàçîâàííûõ èç 96 õèìè÷åñêèõ
ýëåìåíòîâ. Êðîìå òîãî, â Òåðìîöåíòðå ÎÈÂÒ ÐÀÍ ðàçðàáàòûâàþòñÿ ïðîãðàììû äëÿ îáðà-
áîòêè ïåðâè÷íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíîãî ñîñòàâà õèìè÷åñêèõ
ðåàãèðóþùèõ ñìåñåé, àíàëèçà äàííûõ è ïðåäñêàçàíèÿ ñâîéñòâ âåùåñòâ.

Â ñâÿçè ñ ðàçâèòèåì èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé âîçíèêëà íåîáõîäèìîñòü ñîçäà-
íèÿ íîâîé âåðñèè èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû, ïîëó÷èâøåé íàçâàíèå ¾ÈÂÒÀÍÒÅÌÎ-
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ÎÍËÀÉÍ¿ [1]. Â îòëè÷èå îò ïðåäûäóùåé ñèñòåìû îíà îñíîâàíà íà êëèåíò-ñåðâåðíîé
òåõíîëîãèè, èìååò ñîâðåìåííûé âåá-èíòåðôåéñ è øèðîêèå âîçìîæíîñòè äëÿ ñîçäàíèÿ âåá-
ñåðâèñîâ ïî îáðàáîòêå äàííûõ. Äàííàÿ ñèñòåìà ïîääåðæèâàåò êîíòðîëü âåðñèé äëÿ îòäåëü-
íûõ áëîêîâ äàííûõ, õðàíåíèå èíôîðìàöèè îá èñòî÷íèêàõ äàííûõ è ìåòîäàõ èõ îáðàáîòêè,
ðàçëè÷íûå âàðèàíòû ïîèñêà âåùåñòâ è îòîáðàæåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí. Ñëåäó-
åò îòìåòèòü, ÷òî íàïîëíåíèå áàçû ïðîèñõîäèò òîëüêî â ðåçóëüòàòå êðèòè÷åñêîãî àíàëèçà
èìåþùèõñÿ â ëèòåðàòóðå äàííûõ. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ðàçâèòèå äàííîé ñèñòåìû ìîæåò
ñòàòü îñíîâîé äëÿ ñîçäàíèÿ íàöèîíàëüíîãî öåíòðà òåïëîôèçè÷åñêèõ äàííûõ.

1. Belov G.V., Dyachkov S.A., Levashov P.R., Lomonosov I.V., Minakov D.V., Morozov I.V., Sineva
M.A., Smirnov V.N. // J. Phys. Conf. Ser. 2018. V. 946. P. 012120

ÎÖÅÍÊÀ ÊÐÈÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÒÎ×ÊÈ ÒÓÃÎÏËÀÂÊÈÕ ÌÅÒÀËËÎÂ ÍÀ
ÎÑÍÎÂÅ ÏÅÐÂÎÏÐÈÍÖÈÏÍÛÕ ÐÀÑ×ÅÒÎÂ

ËåâàøîâÏ.Ð.,*1,2 ÌèíàêîâÄ.Â.1,2

1ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÌÔÒÈ, Äîëãîïðóäíûé, Ðîññèÿ

*pasha@ihed.ras.ru

Êðèòè÷åñêèå òî÷êè áîëüøèíñòâà ìåòàëëîâ â íàñòîÿùåå âðåìÿ íåèçâåñòíû. Ýêñïåðè-
ìåíòàëüíîå èçìåðåíèå êðèòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìåòàëëîâ î÷åíü ñëîæíî âûïîëíèòü â ñèëó
÷ðåçâû÷àéíî âûñîêèõ òåìïåðàòóð (âûøå 3000 Ê) è äàâëåíèé (îò åäèíèö äî äåñÿòêîâ êè-
ëîáàð). Òåîðåòè÷åñêèé ðàñ÷åò îêîëîêðèòè÷åñêîãî ìåòàëëè÷åñêîãî ôëþèäà ïðåäñòàâëÿåò
çíà÷èòåëüíûå òðóäíîñòè èç-çà âûðîæäåíèÿ ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû è ñèëüíîãî âçàèìî-
äåéñòâèÿ. Ñóùåñòâóþò ëèøü ìîäåëüíûå îöåíêè êðèòè÷åñêèõ òî÷åê, êîòîðûå èìåþò îñî-
áåííî áîëüøîé ðàçáðîñ äëÿ òóãîïëàâêèõ ìåòàëëîâ [1]. Ìåæäó òåì, ïîëîæåíèå áèíîäàëè
è êðèòè÷åñêîé òî÷êè íà ôàçîâîé äèàãðàììå ìåòàëëîâ íåîáõîäèìî çíàòü äëÿ ïîñòðîåíèÿ
àäåêâàòíûõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ ïðè ïëîòíîñòÿõ íèæå íîðìàëüíîé. Êðîìå òîãî, â îêî-
ëîêðèòè÷åñêîé îáëàñòè ìåòàëëîâ ïðåäñêàçàíû èíòåðåñíûå ÿâëåíèÿ, â ÷àñòíîñòè, ïåðåõîä
ìåòàëë-äèýëåêòðèê è îáðàçîâàíèå êëàñòåðîâ.

Íåêîòîðóþ èíôîðìàöèþ î ïîëîæåíèè êðèòè÷åñêèõ òî÷åê ìîãóò äàòü òîëüêî èìïóëüñ-
íûå ýêñïåðèìåíòû, â ÷àñòíîñòè, ïî èçîýíòðîïè÷åñêîìó [2] è èçîáàðè÷åñêîìó [3] ðàñøèðå-
íèþ. Â ýêñïåðèìåíòàõ ïî èçîýíòðîïè÷åñêîìó ðàñøèðåíèþ ñ ïîðèñòûìè îáðàçöàìè óäàåòñÿ
íàáëþäàòü èñïàðåíèå ìåòàëëà ïðè åãî ðàñøèðåíèè â ðàçëè÷íûå ïðåãðàäû. Èçîáàðè÷åñêîå
ðàñøèðåíèå ïîä äåéñòâèåì ìîùíûõ èìïóëüñîâ òîêà ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü ñâîéñòâà âå-
ùåñòâà âáëèçè êðèâîé ôàçîâîãî ðàâíîâåñèÿ æèäêîñòü�ïàð. Îäíàêî, äî íåäàâíåãî âðåìåíè
íå ñóùåñòâîâàëî ìîäåëåé, êîòîðûå ìîãëè áû íåïðîòèâîðå÷èâî îïèñàòü îáà ýòèõ òèïà äàí-
íûõ, â ÷àñòíîñòè, äëÿ âîëüôðàìà è ìîëèáäåíà. Â äàííîé ðàáîòå áóäåò ïðåäñòàâëåí îáçîð
ïîäõîäîâ äëÿ îïðåäåëåíèÿ êðèòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ òóãîïëàâêèõ ìåòàëëîâ. Òàêæå áóäóò
îáñóæäàòüñÿ ðåçóëüòàòû êâàíòîâûõ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ äëÿ èíòåðïðå-
òàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ è îöåíêè êðèòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ òàíòàëà, âîëüôðàìà
è ìîëèáäåíà.

1. Minakov D.V., Paramonov M.A., Levashov P.R. // Phys. Rev. B. 2018. V. 97. P. 024205.
2. Gudarenko L. F. , Gushchina O.N. , Zhernokletov M.Yu., Medvedev A.B. and Simakov G.V. //

High Temp. 2000. V. 38. P. 413.
3. Gathers G.R. // Rep. Prog. Phys. 1986. V. 49. P. 341.
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Â ïîñëåäíèå ãîäû àêòèâíî âîçðîñ èíòåðåñ ê ñîçäàíèþ íîâûõ íàíîìàòåðèàëîâ äëÿ ïåð-
ñïåêòèâíûõ çàäà÷ ýëåêòðîíèêè, îïòîýëåêòðîíèêè è ýíåðãåòèêè. Ïîÿâëåíèå íîâûõ ôóíêöè-
îíàëüíûõ ìàòåðèàëîâ äëÿ ñëàáîòî÷íîé è ñèëüíîòî÷íîé ýëåêòðîíèêè è ýíåðãåòèêè ïðîäèê-
òîâàíû àêòèâíûì ðàçâèòèåì íàíîýëåêòðîíèêè è íàíîýíåðãåòèêè. Îñîáûé èíòåðåñ ïðåä-
ñòàâëÿþò òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ïîâåðõíîñòåé íîâûõ ôóíêöèîíàëüíûõ íàíîìàòåðè-
àëîâ, ïîñêîëüêó îò íèõ çàâèñÿò ìíîãî÷èñëåííûå ïðèëîæåíèÿ è íîâûå òðåíäû ðàçâèòèÿ
ïåðñïåêòèâíûõ òåõíîëîãè÷åñêèõ íàïðàâëåíèé.

Â ðàáîòå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé â îáëàñòè ðàçðàáîòêè, ñîçäàíèÿ è èñ-
ñëåäîâàíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ íîâûõ ãèáðèäíûõ íàíîêîìïîçèòîâ íà îñíîâå ìåòàë-
ëè÷åñêèõ ìîíîäèñïåðñíûõ ìèêðîñôåð, ïîëèìåðîâ è ãðàôåíîâûõ õëîïüåâ. Ïðåäñòàâëåíû
ðåçóëüòàòû ïî òåõíîëîãèè ñîçäàíèÿ ïîäîáíûõ ãèáðèäíûõ êîìïîçèòîâ, èçó÷åíèÿ ñâîéñòâ
ñìà÷èâàíèÿ è ðàñòåêàíèÿ êàïåëü ðàçëè÷íûõ ðàáî÷èõ æèäêîñòåé íà ïîâåðõíîñòÿõ ãèáðèä-
íûõ êîìïîçèòîâ. Ðàññìîòðåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû ïî èññëå-
äîâàíèÿ ïåðåíîñà òåïëà (òåïëîïðîâîäíîñòè) â òàêèõ ãèáðèäíûõ íàíîêîìïîçèòàõ. Îñîáîå
âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ ðåçóëüòàòàì èçó÷åíèÿ òåïëîôèçèêè è ãèäðîäèíàìèêè ïðè èñïàðåíèè
è êèïåíèè êàïåëü íà ïåðåãðåòûõ ïîâåðõíîñòÿõ ãèáðèäíûõ ãðàôåíîâûõ íàíîêîìïîçèòîâ,
ïîñòðîåíû êàðòû ðåæèìîâ, óñëîâèÿ ñóùåñòâîâàíèÿ è ïîäàâëåíèÿ ýôôåêòà Ëåéäåíôðîñòà.

Ìíîãîîáðàçèå ñâîéñòâ íîâûõ íàíîêîìïîçèòîâ íà îñíîâå ãðàôåíîâûõ õëîïüåâ ïîçâî-
ëÿåò â áóäóùåì ñîçäàâàòü ôóíêöèîíàëüíûå ýíåðãåòè÷åñêèå ìàòåðèàëû ñ óïðàâëÿåìûìè
òåïëîôèçè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè êàê íà ïîâåðõíîñòè, òàê è â îáúåìå ìàòåðèëà.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà Ðîññèéñêèì íàó÷íûì ôîíäîì (ãðàíò � 17-19-01757).

ÐÀÑ×�ÒÍÎ-ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÛÅ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈß
ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÂÎÉÑÒÂ ÌÀÒÅÐÈÀËÎÂ ÄËß ÀÂÈÀÖÈÎÍÍÎÉ

ÒÅÕÍÈÊÈ

ÑëàâèíÀ.Â.

ÔÃÓÏ ÂÈÀÌ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

slavinav@viam.ru

Â äîêëàäå îáñóæäàþòñÿ ñëåäóþùèå âîïðîñû òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ äëÿ
àâèàöèîííîé òåõíèêè:
1. Òåõíîëîãèÿ ìíîãîìàñøòàáíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ¾ìàòåðèàë-òåõíîëîãèè-êîíñòðóêöèè¿;
2. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ íà ïðîöåññû ôîð-

ìèðîâàíèÿ ñòðóêòóðû ñïëàâîâ;
3. Ðàñ÷¼òíî-ýêñïåðèìåíòàëüíîå îïðåäåëåíèå òåïëîïðîâîäíîñòè âûñîêîïîðèñòîãî âîëîêíè-

ñòîãî òåðìîäèíàìè÷åñêè ñòàáèëüíîãî ìàòåðèàëà òåïëîâîé çàùèòû;
4. Ðåøåíèå çàäà÷è âåñîâîé ýôôåêòèâíîñòè ýëåìåíòà òåïëîçàùèòíîé êîíñòðóêöèè;
5. Ìîäåëèðîâàíèå òåïëî- è ìàññîîáìåíà â àáëèðóþùèõ òåïëîçàùèòíûõ ìàòåðèàëàõ;
6. Îïòèìèçàöèÿ ñîñòàâà è ñòðóêòóðû êåðàìîïîäîáíûõ ìàòåðèàëîâ ôîðì äëÿ ëèòüÿ æà-

ðîïðî÷íûõ ñïëàâîâ;
7. Ðàñ÷¼òíî-ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ òåïëîîáìåíà ïðè îòâåðæäåíèè ìíîãîñëîé-

íûõ êðóïíîãàáàðèòíûõ êîíñòðóêöèé èç ïîëèìåðíûõ êîìïîçèöèîííûõ ìàòåðèàëîâ.
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ÕîìêèíÀ.Ë., ØóìèõèíÀ.Ñ.*

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*shum_ac@mail.ru

Ýôôåêò ìåòàëëèçàöèè ïëîòíûõ ïàðîâ ìåòàëëîâ [1], èíåðòíûõ è ìîëåêóëÿðíûõ ãàçîâ
(ñì. [2]), îáíàðóæåííûé ýêñïåðèìåíòàëüíî óæå äàâíî îáñóæäàåòñÿ â ëèòåðàòóðå [3]. Ìåòàë-
ëèçàöèÿ ïàðîâ ïðîÿâëÿåò ñåáÿ â ðîñòå ïðîâîäèìîñòè âïëîòü äî ìèíèìàëüíîé ìåòàëëè÷å-
ñêîé. Íåîáû÷íîå îáúÿñíåíèå ýôôåêòà ìåòàëëèçàöèè â ïàðàõ ìåòàëëîâ áûëî ïðåäëîæåíî
â [4] ñ èñïîëüçîâàíèåì õèìè÷åñêîé ìîäåëè "3+". Ðîñò ïðîâîäèìîñòè ïàðîâ ïðè ñæàòèè
îáúÿñíÿëñÿ ïðîÿâëåíèåì íîâîé êîìïîíåíòû � ýëåêòðîííîãî æåëå ("+"â íàçâàíèè ê òðà-
äèöèîííûì ýëåêòðîíàì, èîíàì è àòîìàì). Æåëå âîçíèêàåò èç õâîñòîâ ýëåêòðîííîé ïëîò-
íîñòè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ âñåõ àòîìîâ, ëåæàùèõ âíå àòîìàðíûõ ÿ÷ååê Âèãíåðà-Çåéòöà.
Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëè "3+"âûïîëíåí ðàñ÷åò òåïëîôèçè÷åñêèõ è
òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ ïëàçìû êàê ïàðîâ ìåòàëëîâ, òàê è ïëîòíûõ èíåðòíûõ ãàçîâ. Ïðî-
âîäèòñÿ ñðàâíåíèå ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è ñóùåñòâóþùèìè òåî-
ðèÿìè [1, 2]. Ïðîâåäåí ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ðîëè ýëåêòðîííîãî æåëå, ìåæçàðÿäîâûõ è
ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ïëîòíîé ïëàçìå èíåðòíûõ ãàçîâ è ïàðîâ ìåòàëëîâ. Ïðåä-
ëîæåííàÿ íàìè ïðîñòàÿ ìîäåëü ïëàçìåííîãî ôëþèäà äîñòàòî÷íî óñïåøíî èñïîëüçîâàíà
â îêîëîêðèòè÷åñêîé îáëàñòè ïàðîâ ìåòàëëîâ, à òåïåðü è äëÿ ïëîòíîé ïëàçìû èíåðòíûõ
ãàçîâ. Ââåäåíèå â ìîäåëü íîâîé êîìïîíåíòû � ýëåêòðîííîãî æåëå, ïîçâîëèëî ïîíÿòü è
ðåøèòü ðÿä ïðîáëåì ôèçèêè íåèäåàëüíîé ïëàçìû.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé ïðåçè-
äèóìà ÐÀÍ No. 13 "Êîíäåíñèðîâàííîå âåùåñòâî è ïëàçìà ïðè âûñîêèõ ïëîòíîñòÿõ ýíåð-
ãèè".

1. DeSilva A.W., Rakhel A.D. // Contrib. Plasma Phys. 2005. V. 45. P. 236.
2. Ôîðòîâ Â.Å., Òåðíîâîé Â.ß., Æåðíîêëåòîâ Ì.Â. è äð. // ÆÝÒÔ. 2003. Ò. 124. Ñ. 288.
3. Ôîðòîâ Â.Å., Õðàïàê À.Ã., ßêóáîâ È.Ò. Ôèçèêà íåèäåàëüíîé ïëàçìû. Ìîñêâà: Ôèçìàòëèò,

2010.
4. Õîìêèí À.Ë., Øóìèõèí À.Ñ. // ÆÝÒÔ. 2017. Ò. 151. Ñ. 1169.
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Ïðåäïîëîæåíèå î ñóùåñòâîâàíèè ìåòàëëè÷åñêîãî âîäîðîäà âûäâèíóòî Âèãíåðîì è Õàí-
òèíãòîíîì â 1935 ã. Ðåçêîå óâåëè÷åíèå êîýôôèöèåíòà îòðàæåíèÿ âîäîðîäà áûëî îáíàðó-
æåíî ïðè äàâëåíèè 495 ÃÏà è òåìïåðàòóðå 5.5 Ê, ÷òî èíòåðïðåòèðîâàëîñü êàê ïåðåõîä
òâåðäîãî âîäîðîäà â ïðîâîäÿùóþ ôàçó. Â ðàáîòå ñäåëàí îáçîð òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ ðàáîò, à òàêæå ïðåäëîæåíèé î ïðàêòè÷åñêèõ ïðèëîæåíèÿõ ìåòàëëè÷åñêîãî
âîäîðîäà. Óïîð ñäåëàí íà ïîñëåäíèå òåîðåòè÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ è
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îðèãèíàëüíûå ðåçóëüòàòû àâòîðîâ äîêëàäà. Â ðàìêàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè è
êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ðàññ÷èòàíû çàâèñèìîñòè äàâëåíèÿ, ýëåêòðîïðîâîäíî-
ñòè è ïðîòîí-ïðîòîííûå ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé (ÏÊÔ) îò ïëîòíîñòè â äèàïà-
çîíå 1.14 � 2.0 ã/ñì3 ïðè òåìïåðàòóðàõ 50 è 100 Ê. Ðàññ÷èòàííûé äèàïàçîí äàâëåíèé 300 �
1200 ÃÏà, ò.å. òâåðäàÿ ôàçà. Ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòà VASP. Â êà÷å-
ñòâå íà÷àëüíîé êîíôèãóðàöèÿ èñïîëüçóåòñÿ ìîíîêëèííàÿ ðåøåòêà ãðóïïû C2/c, òàê êàê
äàííàÿ ñòðóêòóðà ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå óñòîé÷èâîé â îáëàñòè äàâëåíèé âûøå 260 ÃÏà, ÷òî
ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ òåìïåðàòóðàõ ñîîòâåòñòâóåò ôàçå III òâåðäîãî âîäîðîäà. Îáíàðó-
æåí ñòðóêòóðíûé ïåðåõîä ïðè äàâëåíèè 607 ÃÏà, õàðàêòåðèçóþùèéñÿ çàìåòíûì ñêà÷êîì
ýëåêòðîïðîâîäíîñòè è ðåçêèì óìåíüøåíèåì ÷èñëà ìîëåêóë Í2. Ïðè çíà÷åíèè ïëîòíîñòè
1.563 ã/ñì3 è äàâëåíèÿ 607 ÃÏà ïðîèñõîäèò èñ÷åçíîâåíèå ïèêà ÏÊÔ íà ðàññòîÿíèè 0.74
�A, ñîîòâåòñòâóþùåì ìåæàòîìíîìó ðàññòîÿíèþ â ìîëåêóëå Í2, ÷òî ÿâëÿåòñÿ óêàçàíèåì
íà ðàñïàä ìîëåêóë Í2. Ïðè ýòîì ðåçêî óâåëè÷èâàåòñÿ çíà÷åíèå ýëåêòðîïðîâîäíîñòè äî
85300 (Îì·ñì)−1 è âîçíèêàåò ïèê ÏÊÔ íà ðàññòîÿíèè 0.92 �A. Ýòî ðàññòîÿíèå ðàâíî ìåæ-
ïðîòîííîìó ðàññòîÿíèþ â ìîëåêóëÿðíîì èîíå Í+

3 . Òàêîå ïîëîæåíèå ïåðâîãî ìàêñèìóìà
ÏÊÔ îñòàåòñÿ íåèçìåííûì â äèàïàçîíå äàâëåíèé 607 � 832 ÃÏà. Ýòî ãîâîðèò î íåÿâ-
íîì ïîÿâëåíèè èîíîâ Í+

3 â ñòðóêòóðå òâ¼ðäîãî âîäîðîäà ïðè åãî ïåðåõîäå â ïðîâîäÿùåå
ñîñòîÿíèå. Òàêèì îáðàçîì, ïðèðîäà ïåðåõîäà ñî÷åòàåò èîíèçàöèþ ñî ñòðóêòóðíûìè èç-
ìåíåíèÿìè. Ïðè äàëüíåéøåì ñæàòèè ïåðâûé ìàêñèìóì ÏÊÔ íà÷èíàåò ñîîòâåòñòâîâàòü
ñðåäíåìó ðàññòîÿíèþ ìåæäó ïðîòîíàìè ïðè çàäàííîé ïëîòíîñòè, ÷òî óêàçûâàåò íà ïîë-
íóþ äèññîöèàöèþ èîíîâ âîäîðîäà. Ñèëüíàÿ èîíèçàöèÿ ïðè ôàçîâîì ïåðåõîäå â ïëîòíîì
òâåðäîì âîäîðîäå/äåéòåðèè ñáëèæàåò ýòîò ïåðåõîä ñ ïëàçìåííûì ôàçîâûì ïåðåõîäîì âî
ôëþèäå âîäîðîäà.

ÐÀÑØÈÐÅÍÍÎÅ ÎÏÈÑÀÍÈÅ ÒÅÐÌÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÂÎÉÑÒÂ ÄÈÎÊÑÈÄÀ
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Ïðåäëîæåíî íîâîå êîìáèíèðîâàííîå òåðìè÷åñêîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ (ÓÑ) ñ ìà-
ëûì ÷èñëîì ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ, îïèñûâàþùåå êàê ðåãóëÿðíóþ, òàê è êðèòè÷åñêóþ
îáëàñòè èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû. Ýòèì óðàâíåíèåì àïïðîêñèìèðîâàíû ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå p, ρ, T -äàííûå ÑÎ2 â èíòåðâàëàõ èõ èçìåðåíèé (0 < ρ/ρc < 2, 217K <
Ò< 430K, 0 < p ≤ 25 ÌÏà). Ìàññèâ p, ρ, T -äàííûõ ñîñòîÿë èç 731 òî÷êè. Ïðåäëàãàåìîå
ÓÑ ÿâëÿåòñÿ ÿâíîé ôóíêöèåé ρ, T è çàïèñûâàåòñÿ â âèäå:

p/pc = (1− Y )preg/pc + Y pscal/pc.

ÓÑ âêëþ÷àåò íîâóþ ðåãóëÿðíóþ ÷àñòü preg äëÿ àïïðîêñèìàöèè p, ρ, T � äàííûõ âíå êðèòè-
÷åñêîé îáëàñòè, ñèíãóëÿðíóþ ìàñøòàáíóþ ÷àñòü pscal äëÿ êðèòè÷åñêîé îáëàñòè è ïåðåõîä-
íóþ (êðîññîâåðíóþ) ôóíêöèþ Y. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà äàâëåíèé ïî ýòîìó ÓÑ
â òîì ÷èñëå è âíå èíòåðâàëîâ àïïðîêñèìàöèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è ñïðàâî÷íûìè òàá-
ëè÷íûìè äàííûìè äî 200 ÌÏà ïîêàçàëî èõ ñîâïàäåíèå â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè äàííûõ.
Âûñîêàÿ òî÷íîñòü àïïðîêñèìàöèè òåðìè÷åñêèõ äàííûõ ÑÎ2 ïðåäëîæåííûì óðàâíåíèåì
ïîçâîëèëà, èñïîëüçóÿ êîýôôèöèåíòû ýòîãî ÓÑ, ñ ïîìîùüþ èçâåñòíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
ñîîòíîøåíèé ðàññ÷èòàòü ïîâåäåíèå äðóãèõ, â òîì ÷èñëå è êàëîðè÷åñêèõ âåëè÷èí â óêàçàí-
íîé îáëàñòè èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû. Áûëè âû÷èñëåíû èçîõîðíàÿ òåïëîåìêîñòü,
ýíòàëüïèÿ, àäèàáàòè÷åñêàÿ ñêîðîñòü çâóêà. Ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ çíà÷åíèé ñ èçâåñòíûìè
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ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïîêàçàëî èõ õîðîøåå ñîâïàäåíèå. Òàêèì îáðàçîì, ïðåäëà-
ãàåìîå êîìáèíèðîâàííîå ÓÑ ïîçâîëÿåò ðàçðàáîòàòü ñïðàâî÷íûå òàáëèöû ïî òåðìîäèíà-
ìè÷åñêèì ñâîéñòâàì ÑÎ2 â øèðîêîé îáëàñòè ñîñòîÿíèé, âêëþ÷àÿ êðèòè÷åñêóþ îáëàñòü.
Èñïîëüçóÿ íîâîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, âêëþ÷àþùåå ðåãóëÿðíóþ è ìàñøòàáíóþ ÷àñòè ñ
îòíîñèòåëüíî ìàëûì ÷èñëîì (äî 20) ïîäãîíî÷íûõ êîíñòàíò, ìîæíî òàêæå ðàññ÷èòûâàòü
êàëîðè÷åñêèå ñâîéñòâà è ñêîðîñòü çâóêà äðóãèõ æèäêîñòåé.

×ÈÑËÅÍÍÎÅ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ
ÏÀÐÀÌÅÒÐÎÂ ÑÌÅÑÅÉ Ñ ÌÀËÎÏÀÐÀÌÅÒÐÈ×ÅÑÊÈÌ ÓÐÀÂÍÅÍÈÅÌ

ÑÎÑÒÎßÍÈß ÊÎÌÏÎÍÅÍÒÎÂ

ÌàåâñêèéÊ.Ê.

ÈÃèË ÑÎ ÐÀÍ, Íîâîñèáèðñê, Ðîññèÿ

konstantin@hydro.nsc.ru

Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïî ìîäåëèðîâàíèþ óäàðíî-
âîëíîâîãî íàãðóæåíèÿ ïîðèñòûõ è ñïëîøíûõ ãåòåðîãåííûõ ñìåñåé, âêëþ÷àþùèõ â ñâîé
ñîñòàâ â êà÷åñòâå êîìïîíåíòà âîëüôðàì. Ìîäåëü îñíîâàíà íà ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî âñå
êîìïîíåíòû ñìåñè, âêëþ÷àÿ ãàç, ïðè óäàðíî-âîëíîâîì íàãðóæåíèè íàõîäÿòñÿ â òåðìî-
äèíàìè÷åñêîì ðàâíîâåñèè (model TEC - thermodynamic equilibrium components). Êîíäåí-
ñèðîâàííûå ôàçû îïèñûâàþòñÿ ìàëî ïàðàìåòðè÷åñêèì óðàâíåíèåì ñîñòîÿíèÿ òèïà Ìè-
Ãðþíàéçåíà [1, 2].

Èíòåðåñ ê èññëåäîâàíèÿì ñæèìàåìîñòè ïîðîøêîâûõ ñìåñåé ñ âîëüôðàìîì â êà÷åñòâå
êîìïîíåíòà ñâÿçàí êàê ñ âîçìîæíîñòüþ ñîçäàíèÿ ìàòåðèàëîâ ñ íåîáõîäèìûìè ñâîéñòâà-
ìè, òàê è ñî ñâîéñòâàìè ñàìîãî âîëüôðàìà. Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, êîòîðîå èñïîëüçóåò-
ñÿ äëÿ êîìïîíåíòîâ, ñîäåðæèò òîëüêî îäèí ïîäãîíî÷íûé ïàðàìåòð, êîòîðûé ïîçâîëÿåò
îïèñûâàòü äàííûå, ïîëó÷åííûå íà îñíîâàíèè ýêñïåðèìåíòîâ ïðè ìàêñèìàëüíûõ ñæàòè-
ÿõ. Ïàðàìåòðû ìîäåëè, ïîçâîëèâøèå äîñòîâåðíî îïèñûâàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåò-
ðû óäàðíî-âîëíîâîãî íàãðóæåíèÿ ÷èñòûõ ìàòåðèàëîâ èñïîëüçîâàëèñü äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
ñìåñåé, âêëþ÷àþùèõ âîëüôðàì â êà÷åñòâå êîìïîíåíòà. Ïîêàçàíî, ÷òî äàííàÿ ìîäåëü ïîç-
âîëÿåò äîñòîâåðíî îïèñûâàòü óäàðíî-âîëíîâîå íàãðóæåíèå ñìåñåé ðàçëè÷íûõ ñîñòàâîâ [3].

1. Êèíåëîâñêèé Ñ.À., Ìàåâñêèé Ê.Ê. Ìîäåëü ïîâåäåíèÿ àëþìèíèÿ è ñìåñåé íà åãî îñíîâå ïðè
âûñîêîì äèíàìè÷åñêîì âîçäåéñòâèè // ÒÂÒ. 2014. Ò. 52. � 6. Ñ. 843�851.

2. Êèíåëîâñêèé Ñ. À., Ìàåâñêèé Ê. Ê. Ìîäåëèðîâàíèå óäàðíî-âîëíîâîãî íàãðóæåíèÿ ìíîãîêîì-
ïîíåíòíûõ ìàòåðèàëîâ, âêëþ÷àþùèõ â ñâîé ñîñòàâ âèñìóò // ÒÂÒ. 2016. Ò. 54. Âûï. 5. Ñ.
716�723.

3. Maevskii K.K and S.A. Kinelovskii Thermodynamic parameters of mixtures with epoxy as a
component under shock wave loading // Journal of Physics: Conf. Series 2018. V. 946. P. 012113.
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Àêòóàëüíîñòü èññëåäîâàíèÿ íîâûõ ìàòåðèàëîâ è âåùåñòâ (îïðåäåëåíèå òåïëîôèçè÷å-
ñêèõ ïàðàìåòðîâ) â ñâÿçè ñ ðàçâèòèåì íîâûõ òåõíîëîãèé â ïðîìûøëåííîñòè ïðèâåëè ê
âûâîäó íîâûõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèé âåùåñòâ è ðàçâèòèþ ìåòîäîâ ðàñ÷åòà òåïëîôèçè÷å-
ñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ, â òîì ÷èñëå ñ ïðèìåíåíèåì èíòåãðî-äèôôåðåíöèðîâàíèÿ äðîáíîãî
ïîðÿäêà.

Íåîáõîäèìîñòü ðàñ÷åòíûõ äàííûõ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ ïðè âûñîêèõ òåì-
ïåðàòóðàõ è äàâëåíèÿõ áëèçêèõ ê ýêñòðåìàëüíûì âîçíèêàåò â ñâÿçè ñî ñëîæíîñòüþ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ òàêèõ ñîñòîÿíèé.

Ïåðåõîä îò îáû÷íûõ ïðîèçâîäíûõ ê ïðîèçâîäíûì äðîáíîãî ïîðÿäêà ñâÿçàí ñ ïðèí-
öèïàìè ôèçèêè ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì è ðåàëèçîâàí íà îñíîâå îáîáùåíèÿ òåðìîäèíà-

ìèêè. Èç ïîëó÷åííîãî ¾ôðàêòàëüíîãî¿ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ P = ρT R
M

{
1 + ρB + (1 −

α)
[

ln
(
eM
ρNA

[
mkT
2π~

]3/2)
+ +ψ(1)−ψ(2−α)−ρB

]}
ìîæíî îïðåäåëèòü ïîêàçàòåëü ïðîèçâîäíîé

äðîáíîãî ïîðÿäêà α è äàëåå ðàññ÷èòàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè, ïîëüçóÿñü
ïîëó÷åííûìè àíàëèòè÷åñêèìè âûðàæåíèÿìè äëÿ ýíòðîïèè è èçîõîðíîé òåïëîåìêîñòè [1].
Ïåðåõîä ê êëàññè÷åñêîé òåðìîäèíàìèêå ïîëó÷àåòñÿ â ÷àñòíîì ñëó÷àå, êîãäà ïîêàçàòåëü
ïðîèçâîäíîé äðîáíîãî ïîðÿäêà ðàâåí åäèíèöå.

Íà îñíîâå ¾ôðàêòàëüíîãî¿ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ñ ó÷åòîì âòîðîãî âèðèàëüíîãî êîýô-
ôèöèåíòà B ïðîâåäåí ðàñ÷åò òåïëîôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ êðèïòîíà Kr è êñåíîíà Xe:
ýíòðîïèè S è èçîõîðíîé òåïëîåìêîñòè CV . Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ
ñî ñïðàâî÷íûìè äàííûìè, îòêëîíåíèå äëÿ çíà÷åíèé ýíòðîïèè ∼ 0,03 %, äëÿ òåïëîåìêîñòè
� ∼ 2,4 %, ÷òî ïîçâîëÿåò íàäåÿòüñÿ íà ïåðñïåêòèâíîñòü ïðåäëàãàåìîãî ìåòîäà.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå ãðàíòà ÐÔÔÈ 16-08-00067a.

1. Magomedov R.A., et al.//JTAC, 2018. P. 1-6. doi: 10.1007/s10973-018-7024-2
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Ïðèìåíåíèå íîâûõ ðàáî÷èõ òåë ïàðîòóðáèííûõ óñòàíîâîê, ñïîñîáíûõ ñîñòàâèòü äî-
ñòîéíóþ êîíêóðåíöèþ òðàäèöèîííîìó ïàðîâîäÿíîìó öèêëó, ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç ïåðñïåê-
òèâíûõ íàïðàâëåíèé ïðè ðàñøèðåíèè ôóíäàìåíòàëüíûõ îñíîâ òåïëîýíåðãåòèêè [1]. Ê òà-
êèì âåùåñòâàì îòíîñÿòñÿ ïåðôòîðñîåäèíåíèÿ: îêòàôòîðïðîïàí (C3F8), äåêàôòîðáóòàí
(C4F10) è îêòàôòîðöèêëîáóòàí (ñ-C4F8). Ñåãîäíÿ ñóùåñòâóåò ïîòðåáíîñòü â íàêîïëåíèè
äàííûõ î òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ â äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ ðàáîòû ýíåðãåòè÷åñêèõ
óñòàíîâîê, ïîñêîëüêó ïåðå÷èñëåííûå âåùåñòâà ðàíåå èñïîëüçîâàëèñü [2, 3], ïðåèìóùå-
ñòâåííî, â êà÷åñòâå õëàäàãåíòîâ. Êîìïëåêñíîå èññëåäîâàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ,
âêëþ÷àþùåå â ñåáÿ èçìåðåíèÿ ïëîòíîñòè è ñêîðîñòè çâóêà â çàâèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ
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è òåìïåðàòóðû, êàê ñâîéñòâ, èññëåäóåìûõ íàèáîëåå òî÷íî, ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü è äðó-
ãèå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè [4, 5]. Ïðèâåäåí âûâîä ôîðìóë äëÿ ðàñ÷åòà èçîáàðíîé
è èçîõîðíîé òåïëî¼ìêîñòåé íà îñíîâå ìàòåìàòè÷åñêîãî àïïàðàòà òåðìîäèíàìèêè [6]. Ðàñ-
÷åò ïðåäñòàâëåí íà áàçå íîâûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î òåðìè÷åñêèõ è àêóñòè÷åñêèõ
ñâîéñòâàõ îêòàôòîðöèêëîáóòàíà â æèäêîñòè.
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Power plants. 2010. V. 415. No. 10. P. 2-8.
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ÎÏÐÅÄÅËÅÍÈÅ ÄÀÂËÅÍÈß ÍÀÑÛÙÅÍÍÛÕ ÏÀÐÎÂ
ÀÐÎÌÀÒÈ×ÅÑÊÈÕ ÓÃËÅÂÎÄÎÐÎÄÎÂ ÏÎ ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÛÌ
ÄÀÍÍÛÌ ÈÕ ÐÀÑÒÂÎÐÈÌÎÑÒÈ Â ÑÂÅÐÕÊÐÈÒÈ×ÅÑÊÎÌ ÑÎ2

ÁèëàëîâÒ.Ð.,* ÃóìåðîâÔ.Ì.

ÊÃÒÓ, Êàçàíü, Ðîññèÿ

*t.bilalov@yandex.ru

Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåí ìåòîä îïèñàíèÿ ðàñòâîðèìîñòè âåùåñòâ â ñâåðõêðèòè÷åñêîì ÑÎ2,
îñíîâàííûé íà óðàâíåíèè ñîñòîÿíèÿ ðåàëüíûõ ãàçîâ Ïåíãà-Ðîáèíñîíà, à òàêæå îäíîïàðà-
ìåòðè÷åñêîãî çàêîíà ñìåøèâàíèÿ Ìóõîïàäõúÿè è Ðàî [1]. Àëãîðèòì ðàñ÷åòà âêëþ÷àåò â
ñåáÿ äàâëåíèå íàñûùåííûõ ïàðîâ ðàñòâîðÿåìîãî âåùåñòâà ïðè òåìïåðàòóðå ïðîöåññà. Â
ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ íàäåæíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ýòî çíà÷åíèå îïðåäåëÿåòñÿ ðàç-
ëè÷íûìè ðàñ÷åòíûìè ìåòîäàìè [2]. Áîëüøèíñòâî ðàñ÷åòíûõ ìåòîäîâ îñíîâàíû íà óðàâ-
íåíèè Êëàóçèóñà-Êëàïåéðîíà, è èñïîëüçóþò â êà÷åñòâå èñõîäíûõ äàííûõ êðèòè÷åñêèå
ïàðàìåòðû èññëåäóåìîãî âåùåñòâà, à òàêæå, êàê ïðàâèëî, íîðìàëüíóþ òåìïåðàòóðó êè-
ïåíèÿ. Ðàçëè÷íûìè àâòîðàìè áûëè ïðåäëîæåíû óíèêàëüíûå ìåòîäû ðàñ÷åòà äàâëåíèÿ
íàñûùåííûõ ïàðîâ, ðåçóëüòàòû ïî êîòîðûì îòëè÷àþòñÿ ïîðîé íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ. Â
ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ ìåòîäîâ îïðåäåëåíèÿ äàâëåíèÿ íà-
ñûùåííûõ ïàðîâ âåùåñòâà, ðàñòâîðÿåìîãî â ñâåðõêðèòè÷åñêîì ÑÎ2, íà òî÷íîñòü îïèñàíèÿ
ðàñòâîðèìîñòè. Ïîêàçàíî, ÷òî â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ýòè ìåòîäû íå ïîçâîëÿþò îïèñûâàòü
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî ðàñòâîðèìîñòè âåùåñòâà â ÑÊ-ÑÎ2 ñ ïðèåìëåìîé (äî 10-12

1. Mukhopadhyay, M. Thermodynamic modeling for supercritical �uid process design / M.
Mukhopadhyay, G. V. R. Rao // Ind. Eng. Chem. Res. - 1993. - � 32. - Ð. 922 - 930

2. Ðèä Ð., Ïðàóñíèö Ä., Øåðâóä Ò. Ñâîéñòâà ãàçîâ è æèäêîñòåé. Ë.: Õèìèÿ. 1982. 592ñ.
3. Solubility in Supercritical Carbon Dioxide, Ram B. Gupta, Jae-Jin Shim, CRC press, ISBN:

0849342406, 960p.
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ÔÓÍÄÀÌÅÍÒÀËÜÍÎÅ ÓÐÀÂÍÅÍÈÅ ÑÎÑÒÎßÍÈß R1234yf

ÐûêîâÂ.À., ÐûêîâÑ.Â.,* ÑâåðäëîâÀ.Â.

ÑÏáÃÓÈÒÌÎ, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ðîññèÿ

*togg1@yandex.ru

Íà îñíîâå ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè êðèòè÷åñêîé òî÷êè è ãèïîòåçû Áåíåäåêà ðàç-
ðàáîòàíî ôóíäàìåíòàëüíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ R1234yf â âèäå ñëåäóþùåãî âûðàæåíèÿ
äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè Ãåëüìãîëüöà F :

F (ρ, T ) = F 0(ρ, T ) +RTω
∑
i=0

∑
j=0

Cijτ
j
1 (∆ρ)i + Fnreg(ρ, T ), (1)

ãäå F 0(ρ, T ) � èäåàëüíî-ãàçîâàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ F ; ∆ρ = ω− 1; ω = ρ/ρc; ρc � êðèòè÷åñêàÿ
ïëîòíîñòü; Tc � êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà; R � ãàçîâàÿ ïîñòîÿííàÿ; Cij � ïîñòîÿííûå
êîýôôèöèåíòû.

Ôóíêöèÿ Fnreg(ρ, T ) � íåðåãóëÿðíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè Ãåëüìãîëüöà:

Fnreg(ρ, T ) =
pc
ρ
φ(ω)|∆ρ|δ+1a(x), (2)

ãäå a (x) � ìàñøòàáíàÿ ôóíêöèÿ; x = τ/|∆ρ|1/β; τ = T/Tc − 1; β è δ � êðèòè÷åñêèå
èíäåêñû; φ(ω) � ðåãóëÿðíàÿ ôóíêöèÿ; pc � êðèòè÷åñêîå äàâëåíèå.

Äëÿ ðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ ôóíêöèè (2) èñïîëüçîâàíû ðåçóëüòàòû ðàáîòû [1]. Ðàññìîò-
ðåíû äâà âàðèàíòà âûáîðà ìàñøòàáíîé ôóíêöèè a(x): (i) íà îñíîâå ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé
òåîðèè êðèòè÷åñêîé òî÷êè Ìèãäàëà À.À. [2]; (ii) íà îñíîâå íîâîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ìàñ-
øòàáíîé ãèïîòåçû [3]. Â ðåçóëüòàòå ðàçðàáîòàíî óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ R1234yf, èìåþùåå
ñëåäóþùóþ ðàáî÷óþ îáëàñòü: ïî òåìïåðàòóðå 230�400 Ê è äàâëåíèþ äî 20 ÌÏà. Ïðî-
âåäåíî ñðàâíåíèå ñ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè î ðàâíîâåñíûõ ñâîéñòâàõ
R1234yf è ôóíäàìåíòàëüíûì óðàâíåíèåì ñîñòîÿíèÿ [4].

1. Ëûñåíêîâ Â.Ô., Ðûêîâ Â.À. // ÒÂÒ. 1991. Ò. 29. Ñ. 1236.
2. Kudryavtseva I.V., Rykov S.V. // Russ. J. Phys. Chem. A. 2016. V. 90. P. 1493.
3. Rykov S.V., Rykov V.A., Kudryavtseva I.V. // XXXI International Conference on Equations of

State for Matter. 2016. P. 62.
4. Richter M., McLinden M.O., Lemmon E.W. // J. Chem. Eng. Data. 2011. V. 56. P. 3254.
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ËÎÃÈ×ÅÑÊÎÉ ÀÁÄÓÊÖÈÈ

ÏåòðèêÃ.Ã.

ÈÏÃ ÄÍÖ ÐÀÍ, Ìàõà÷êàëà, Ðîññèÿ

galina_petrik@mail.ru

Çíàìåíèòîìó ðîäîíà÷àëüíèêó îäíîãî èç äâóõ íàïðàâëåíèé ïðè êîíñòðóèðîâàíèè óðàâ-
íåíèé ñîñòîÿíèÿ (ÓÑ) � ìàëîïàðàìåòðè÷åñêèõ è ìíîãîêîíñòàíòíûõ � ÓÑ Âàí-äåð-Âààëüñà
÷åðåç ïÿòü ëåò ¾ñòóêíåò¿ 150. Ñðåäè ñîòåí åãî ìîäèôèêàöèé âûäåëÿåòñÿ ÓÑ Ðåäëèõà-
Êâîíãà (â 2019 ã. åìó áóäåò 70 ëåò). Âîçðîäèâ èíòåðåñ ê ðàáîòå Âàí-äåð-Âààëüñà, îíî
ïîðîäèëî ìàññó âàæíûõ ìîäèôèêàöèé (Ñîàâå, Ïåíãà-Ðîáèíñîíà, Øìèäòà-Âåíöåëÿ; Þç-
äèíà, ÌàêÀóëèôôà), êîòîðûå âñêîðå îòìåòÿò êðóãëûå äàòû: 45 � 40 ëåò. Íî íåñìîòðÿ
íà îãðîìíîå êîëè÷åñòâî äàâíî èçâåñòíûõ ÓÑ è äîñòèãíóòûå óñïåõè, çàäà÷à ïîñòðîåíèÿ è
âûáîðà îïòèìàëüíîãî ìàëîïàðàìåòðè÷åñêîãî ÓÑ íå ðåøåíà.
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Ê èçâåñòíûì ìàëîïàðàìåòðè÷åñêèì ÓÑ èìååòñÿ ìíîãî âîïðîñîâ. Îäíè èç ïåðâûõ � î
÷èñëå ïàðàìåòðîâ â ¾äâóõïàðàìåòðè÷åñêèõ¿ ÓÑ, î ñìûñëå ïàðàìåòðà b ðàçëè÷íûõ ÓÑ,
î ñìûñëå òðåòüåãî ïàðàìåòðà, î ìîëåêóëÿðíîé ìîäåëè, ñ êîòîðîé ïðèíÿòî ñâÿçûâàòü ýòè
ÓÑ. Èç íåïðîÿñíåííîãî ñìûñëà ïàðàìåòðîâ ñëåäóåò îñíîâíîé íåäîñòàòîê ÓÑ âäâ-òèïà �
èõ ñëàáàÿ ñâÿçü ñ ìèêðîóðîâíåì. Îñíîâûâàÿ íà ðàñ÷åòàõ âûâîä î ïðåèìóùåñòâàõ íîâîãî
óðàâíåíèÿ (ìîäåëè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî óðîâíÿ), àâòîðû îáû÷íî íå êàñàþòñÿ ïðè÷èí, ïî-
÷åìó ýòî óëó÷øåíèå ïðîèñõîäèò, è íå ñâÿçûâàþò åãî ñ èçìåíåíèÿìè ìîäåëè ìîëåêóëÿðíîãî
óðîâíÿ.

Ñîñòîÿíèå ïðîáëåìû â ýòîé îáëàñòè îòâå÷àåò ìåòîäó ëîãè÷åñêîé àáäóêöèè. Èìåþòñÿ
âîïðîñû, êîòîðûå íå ìîãóò áûòü ðàçðåøåíû â ðàìêàõ äåéñòâóþùåé ìîäåëè. Åñëè ýòè ïðî-
áëåìû óäàñòñÿ ðàçðåøèòü â ðàìêàõ íîâîé ìîäåëè, ýòî áóäåò îçíà÷àòü åå àäåêâàòíîñòü.
Íîâàÿ ìîëåêóëÿðíî-òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëü ïîñòðîåíà íàìè íà îñíîâå ñàìîé ïðîñòîé
ìèêðîìîäåëè � âçàèìîäåéñòâóþùèõ òî÷å÷íûõ öåíòðîâ. Ïîëó÷åíû ñåìåéñòâà ìàëîïàðà-
ìåòðè÷åñêèõ ôèçè÷åñêè îáîñíîâàííûõ ðåàëèñòè÷åñêèõ òåðìè÷åñêèõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ
(ÔÎÐÒÓÑ). Â ðàìêàõ ýòîé ìîäåëè óäàåòñÿ ïîëó÷èòü îòâåòû íà ìíîãèå âîïðîñû, èìåþ-
ùèåñÿ ê ÓÑ âäâ-òèïà, ÷òî è îçíà÷àåò àäåêâàòíîñòü íîâîãî ÓÑ. Çàìåòèì, ÷òî ÓÑ âçàèìî-
äåéñòâóþùèõ öåíòðîâ èñïîëíèòñÿ 10 ëåò â ñëåäóþùåì ãîäó (ñì. íàøè ðàáîòû íà ñàéòå
www.csmos.ru).

ÓÐÀÂÍÅÍÈß ÈÇÎÏËÅÐ ÁÈÍÀÐÍÎÉ ÑÌÅÑÈ Â ÎÊÐÅÑÒÍÎÑÒÈ
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Â ðàìêàõ òåîðèè ñêåéëèíãà è êîíöåïöèè èçîìîðôèçìà êðèòè÷åñêèõ ÿâëåíèé â ñìåñÿõ
[1, 2] ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå, îïðåäåëÿþùåå îáúåì æèäêîé (èëè ãàçîâîé) ôà-
çû áèíàðíîé ñìåñè, íàõîäÿùåéñÿ â äâóõôàçíîì ñîñòîÿíèè, è èññëåäîâàíî åãî ïîâåäåíèå
íà ëèíèÿõ ïîñòîÿííîé ñðåäíåé ïëîòíîñòè ñìåñè ρ (èçîõîðàõ), ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðû
èëè ïîñòîÿííîãî äàâëåíèÿ â ñìåñè P . Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ îáúåìà æèäêîé ôàçû íà ýòèõ
òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïóòÿõ õàðàêòåðíî íåìîíîòîííîå ïîâåäåíèå, à èìåííî, ïîÿâëåíèå ìàê-
ñèìóìîâ. Íàéäåíû óðàâíåíèÿ, îïðåäåëÿþùèå êîîðäèíàòû ýòèõ ìàêñèìóìîâ. Â ÷àñòíîñòè,
ïîêàçàíî, ÷òî íà èçîõîðàõ ìàêñèìóì îáúåìà æèäêîé ôàçû vL, âîçíèêàþùèé ïðè èçìåíå-
íèè òåìïåðàòóðû ñèñòåìû T , ïîÿâëÿåòñÿ òîëüêî ïðè ïëîòíîñòÿõ ñìåñè ìåíüøèõ åå êðèòè-
÷åñêîãî çíà÷åíèÿ ρc, à âåëè÷èíà ýòîãî ìàêñèìóìà íå ïðåâûøàåò ïîëîâèíû îáúåìà ñèñòå-
ìû. Ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ èçîïëåð â ïåðåìåííûõ äàâëåíèå-òåìïåðàòóðà è
òåìïåðàòóðà-ïëîòíîñòü â îêðåñòíîñòè êðèòè÷åñêîé òî÷êè æèäêîñòü-ïàð. Íàéäåíû âûðà-
æåíèÿ äëÿ ïðîèçâîäíûõ îò äàâëåíèÿ è ïëîòíîñòè ïî òåìïåðàòóðå âäîëü èçîïëåð. Ïîêàçà-
íî, ÷òî èç ýòèõ âûðàæåíèé íåïîñðåäñòâåííî ñëåäóþò óðàâíåíèÿ, îïðåäåëÿþùèå ïîëîæå-
íèÿ òàê íàçûâàåìûõ îñîáûõ òî÷åê ïîãðàíè÷íîé êðèâîé: òî÷êè ìàêñèìàëüíîãî äàâëåíèÿ è
ìàêñèìàëüíîé òåìïåðàòóðû (êðèêîíäåíáàðû è êðèêîíäåíòåðìû), ïðè êîòîðûõ âîçìîæíî
äâóõôàçíîå ðàâíîâåñèå.

1. Belyakov M.Yu., Gorodetskii E.E., Voronov V.P., Kulikov V.D. // Chem. Phys. 2014. V. 445. P. 53.
2. Belyakov M.Yu., Voronov V.P., Gorodetskii E.E., Kulikov V.D. // JETP Lett. 2008. V. 88. P. 302.
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ÔÓÍÄÀÌÅÍÒÀËÜÍÎÅ ÓÐÀÂÍÅÍÈÅ ÑÎÑÒÎßÍÈß ÀÐÃÎÍÀ,
ÓÄÎÂËÅÒÂÎÐßÞÙÅÅ ÌÀÑØÒÀÁÍÎÉ ÃÈÏÎÒÅÇÅ È ÐÀÁÎÒÀÞÙÅÅ Â

ÎÁËÀÑÒÈ ÂÛÑÎÊÈÕ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐ È ÄÀÂËÅÍÈÉ

ÐûêîâÂ.À., ÊóäðÿâöåâàÈ.Â., ÐûêîâÑ.Â.*

ÑÏáÃÓÈÒÌÎ, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ðîññèÿ

*togg1@yandex.ru

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ ôóíäàìåíòàëüíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ âåùåñòâà
(FEoS), óäîâëåòâîðÿþùåå ìàñøòàáíîé ãèïîòåçå êðèòè÷åñêîé òî÷êè. Ïðè êîíñòðóèðîâà-
íèè FEoS èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä ïñåâäîêðèòè÷åñêèõ òî÷åê (PCP) [1�3]. Ìåòîä PCP îñíîâàí
íà ãèïîòåçå Áåíåäåêà [4]. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìåòîä PCP ïîëó÷èë ôèçè÷åñêîå îáîñíîâà-
íèå íà áàçå ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè êðèòè÷åñêîé òî÷êè Ìèãäàëà À.À. [5, 6] è íîâîì
ïðåäñòàâëåíèè ìàñøòàáíîé ãèïîòåçû êðèòè÷åñêîé òî÷êè [7]. Ìû ïîêàçàëè, ÷òî íà îñíîâå
ìåòîäà PCP ìîæíî ïîñòðîèòü FEoS àðãîíà, êîòîðîå èìååò ñëåäóþùèå õàðàêòåðèñòèêè:
(i) â îáëàñòè ìàëûõ ïëîòíîñòåé FEoS ïåðåõîäèò â âèðèàëüíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ; (ii)
â îêðåñòíîñòè êðèòè÷åñêîé òî÷êè FEoS ïðåîáðàçóåòñÿ â ìàñøòàáíîå óðàâíåíèå Âàéäî-
ìà; (iii) ðàáî÷àÿ çîíà FEoS ñîîòâåòñòâóåò: ïî äàâëåíèþ (0 ≤ p/pc ≤ 740), ïî ïëîòíîñòè
(0 ≤ ρ/ρc ≤ 3.2) è (83.8058 ≤ T ≤ 2300 K) ïî òåìïåðàòóðå. Ìû ñðàâíèëè FEoS ñ íåêîòî-
ðûìè èçâåñòíûìè óðàâíåíèÿìè ñîñòîÿíèÿ àðãîíà è îáñóäèëè ðåçóëüòàòû.
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P. 012118.
4. Benedek G.B. // Polarization Matiere et Rayonnement, Livre de Jubile en l'Honneur du Professeur

A. Kastler. 1968. P. 71.
5. Migdal A.A. // Zh. Eksp. Teor. Fiz. 1972. V. 62. P. 1559.
6. Kudryavtseva I.V., Rykov S.V. // Russ. J. Phys. Chem. A. 2016. V. 90. P. 1493.
7. Rykov S.V., Kudryavtseva I.V., Rykov V.A. // Scienti�c and Technical Bulletin of Povolzhie. 2014.

No 2. P. 44.

ÂËÈßÍÈÅ ÍÅËÈÍÅÉÍÎÃÎ ÝÊÐÀÍÈÐÎÂÀÍÈß ÍÀ ÎÁËÀÑÒÈ
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Ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèáëèæåííûõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ [1, 2] âûÿâëåíî ñóùåñòâîâàíèå
íà ôàçîâîé äèàãðàììå àñèììåòðè÷íîé êîìïëåêñíîé (ïûëåâîé, êîëëîèäíîé è äð.) ïëàç-
ìû [1] îáøèðíûõ îáëàñòåé ñ îòðèöàòåëüíîé ñæèìàåìîñòüþ è îòðèöàòåëüíûì äàâëåíèåì [3].
Â ñâÿçè ñ ýòèì îáñóæäàþòñÿ âîïðîñû òåðìîäèíàìè÷åñêîé óñòîé÷èâîñòè è âîçìîæíîñòü ñó-
ùåñòâîâàíèÿ â ðàâíîâåñíûõ äâóõêîìïîíåíòíûõ ñèñòåìàõ íåó÷òåííîãî ôàçîâîãî ïåðåõîäà
òèïà ãàç�æèäêîñòü è (èëè) ãàç�êðèñòàëë. Â ðàáîòå àíàëèçèðóåòñÿ ïðèìåíèìîñòü èñõîäíî-
ãî äîïóùåíèÿ, èñïîëüçîâàííîãî ïðè ïîëó÷åíèè ôàçîâîé äèàãðàììû [1], à èìåííî ëèíåà-
ðèçîâàííîãî (äåáàåâñêîãî) ýêðàíèðîâàíèÿ ìàêðîèîíîâ ìèêðîèîíàìè, ïðèâîäÿùåãî ê ýô-
ôåêòèâíîìó äåáàåâñêîìó ïîòåíöèàëó âçàèìîäåéñòâèÿ ìàêðîèîíîâ. Óðàâíåíèå Ïóàññîíà�
Áîëüöìàíà ðåøàåòñÿ â ÿ÷åéêå Âèãíåðà�Çåéòöà ñ öåíòðàëüíûì ìàêðîèîíîì. Ðàññ÷èòàíû
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ïàðàìåòðû íåëèíåéíîãî ýêðàíèðîâàíèÿ ìàêðîèîíîâ â ÿ÷åéêå [2, 3]. Îáíàðóæåíî äâà ýô-
ôåêòà â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòà: (1) ïðèáëèæåííîå äåëåíèå âñåõ ìèêðîèîíîâ íà äâà ñîðòà �
ñâÿçàííûõ è ñâîáîäíûõ, (2) çíà÷èòåëüíîå óìåíüøåíèå ýôôåêòèâíîãî (�âèäèìîãî�) çàðÿäà
Z∗ â ñðàâíåíèè ñ èñõîäíîé âåëè÷èíîé çàðÿäà ìàêðîèîíà Z çà ñ÷åò ýêðàíèðîâàíèÿ ïëîò-
íîé ñôåðîé ñâÿçàííûõ ìèêðîèîíîâ. Â ðàáîòå îáñóæäàþòñÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèå ýôôåêòû,
âîçíèêàþùèå âñëåäñòâèå íåëèíåéíîãî ýêðàíèðîâàíèÿ è óìåíüøåíèå ãðàíèö îáëàñòåé îò-
ðèöàòåëüíîé ñæèìàåìîñòè íà ôàçîâîé äèàãðàììå êîìïëåêñíîé ïëàçìû. Ðàáîòà ïðîâåäåíà
ïðè ïîääåðæêå Ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé Ïðåçèäèóìà ÐÀÍ �Êîíäåí-
ñèðîâàííîå âåùåñòâî è ïëàçìà ïðè âûñîêèõ ïëîòíîñòÿõ ýíåðãèè�.

1. Hamaguchi S., Farouki R.T., Dubin D. // Phys. Rev. E. 1997. V. 56. P. 4671.
2. Khrapak S.A., Khrapak A.G., Ivlev A.V., Mor�ll G.E. // Phys. Rev. E. 2014. V. 89. P. 023102.
3. Martynova I.A., Iosilevskiy I.L., Shagayda A.A. // IEEE Trans. Plasma Phys. 2018. V. 46. No. 1.

P. 14.
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Òî÷êà ôàçîâîãî ïåðåõîäà â âåùåñòâå, íåñìîòðÿ íà å¼ èñêëþ÷èòåëüíîå âëèÿíèå íà ïî-
âåäåíèå âåùåñòâà, íå ÿâëÿåòñÿ îñîáåííîé äëÿ åãî òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé [1, 2].

Â ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî îïðåäåëåííûå äâóõ÷àñòè÷íûå êîðåëÿòîðû äâèæåíèÿ äëÿ ñèñòåì
ðàñïëàâîâ ÷èñòûõ ìåòàëëîâ, ìîäåëèðóåìûõ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè,
èìåþò îñîáåííîñòè â îêðåñòíîñòè òî÷êè ôàçîâîãî ïåðåõîäà. Âðåìåííîå ïîâåäåíèå êîððå-
ëÿòîðîâ äâèæåíèÿ, ïîäîáíûõ îïèñàííûì â ðàáîòå [3], ðàçëè÷íî â ñòàáèëüíîé æèäêîé è
ïåðåîõëàæäåííîé ìåòàñòàáèëüíîé ôàçå ðàñïëàâà äëÿ ðÿäà èññëåäóåìûõ ìåòàëëîâ. Äàíà
ôèçè÷åñêàÿ èíòåðïðåòàöèÿ òàêèõ ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé äàëüíåãî ïîðÿäêà â ìåòà-
ñòàáèëüíûõ ñèñòåìàõ. Ïðèâîäÿòñÿ çàâèñèìîñòè êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé â çàâèñèìîñòè
îò ñêîðîñòè îõëàæäåíèÿ, à òàêæå ñîðòà è êîëè÷åñòâà àòîìîâ â ñèñòåìå.

Äàííàÿ ðàáîòà áûëà îñóùåñòâëåíà ïðè ïîääåðæêå ãðàíòà Ïðåçèäåíòà Ðîññèéñêîé Ôå-
äåðàöèè äëÿ ìîëîäûõ ó÷åíûõ MK�1404.2017.8.

1. Àíäðååâ À. Ô., // ÆÝÒÔ 1963, Ò. 64. No. 6. C. 2064.
2. Ëàíäàó Ë. Ä., Ëèôøèö Å. Ì., Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ôèçèêà, Ìîñêâà (1976), Ñ. 284.
3. Âîëîøèí Â. Ï., Ìàëåíêîâ Ã.Ã., Íàáåðóõèí È. Þ., //Æóðí. ñòðóêò. õèìèè, Ò. 54, No. 8. C. 239.
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Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî èçîýíòðîïè÷åñêîìó ðàñøèðåíèþ
óäàðíî-ñæàòûõ ïîðèñòûõ âîëüôðàìà è ìåäè. Ïðè ðàñøèðåíèè ìåòàëëû äîñòèãàëè îêîëî-
êðèòè÷åñêîé îáëàñòè ôàçîâîãî ïåðåõîäà æèäêîñòü-ïàð. Çàðåãèñòðèðîâàííûå âûñîêèå òåì-
ïåðàòóðû ïðè ðàñøèðåíèè óäàðíî-ñæàòîãî ïîðèñòîãî âîëüôðàìà â äâóõôàçíóþ îáëàñòü
æèäêîñòü�ïàð, ïîçâîëÿþò ñäåëàòü âûâîä î ëîêàëüíûõ ïåðåãðåâàõ ïðè åãî óäàðíîì ñæà-
òèè. Òî åñòü èìååò ìåñòî íåðàâíîìåðíûé íàãðåâ óäàðíî-ñæàòîãî ïîðèñòîãî ìåòàëëà ïðè
ðàñøèðåíèè, ÷òî ìîæåò âíîñèòü îøèáêè ïðè îöåíêå ïàðàìåòðîâ êðèòè÷åñêîé òî÷êè, ïî-
ëó÷åííîé èç ýêñïåðèìåíòîâ ïî èçîýíòðîïè÷åñêîìó ðàñøèðåíèþ óäàðíî-ñæàòûõ ïîðèñòûõ
îáðàçöîâ. Ïðîâåäåíà îöåíêà ïàðàìåòðîâ êðèòè÷åñêîé òî÷êè âîëüôðàìà è ìåäè.

ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÏËÎÒÍÎÑÒÈ ÆÈÄÊÎÑÒÈ, ÏËÎÒÍÎÑÒÈ ÃÀÇÀ È
ÄÀÂËÅÍÈß: ÍÅÊÎÒÎÐÛÅ ÑÎÂÐÅÌÅÍÍÛÅ ÌÎÄÅËÈ È ×ÈÑËÅÍÍÛÅ

ÄÀÍÍÛÅ ÍÀ ËÈÍÈÈ ÍÀÑÛÙÅÍÈß H2O
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Â ðàáîòå ïðîâåäåí àíàëèç íåêîòîðûõ ëèòåðàòóðíûõ èñòî÷íèêîâ. Ýòè èñòî÷íèêè ïðåä-
ñòàâëÿþò ñâîéñòâà F (ïëîòíîñòü æèäêîñòè (ρl), ïëîòíîñòü ãàçà (ρg), äàâëåíèå (P )), êîòî-
ðûå ñâÿçàíû ñ ëèíèåé íàñûùåíèÿ â êðèòè÷åñêîé îáëàñòè. Ïðè àíàëèçå ìû ðàññìàòðèâàëè
àíàëèòè÷åñêèå ôîðìû: à) óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ (ÓÑ), ñðåäè íèõ ôîðìóëÿöèÿ (IF-95), ðå-
êîìåíäîâàííàÿ IAPWS äëÿ Í2Î, á) óðàâíåíèÿ (ρl(τ), ρg(τ), P (τ)), âêëþ÷àÿ ìîäåëè Àíèñè-
ìîâà (1990, 2007), êîòîðûå îòðàæàþò (ρl, ρg, τ) - äàííûå è äåéñòâóþò â óçêîì èíòåðâàëå,
τ = 0.002−0.012, çäåñü τ = (Tc−T )/Tc � îòíîñèòåëüíàÿ òåìïåðàòóðà. Ìû îáðàòèëè âíèìà-
íèå íà ñêåéëèíãîâûå ìîäåëè, F (τ,D,C). Ýòè ìîäåëè îïèñûâàþò ñâîéñòâà F = (ρl, ρg, fd, fs)
è ñëåäóþò ñêåéëèíãîâîé òåîðèè êðèòè÷åñêèõ ÿâëåíèé (ST), çäåñü D = (α, β, Tc, ρc . . .) �
êðèòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè, α, β � êðèòè÷åñêèå ïîêàçàòåëè, C � ðåãóëèðóåìûå êîýô-
ôèöèåíòû, fd = (ρl + ρg)(2ρc)

−1 − 1 � ñðåäíèé äèàìåòð, fs = (ρl − ρg)(2ρc)−1 � ïàðàìåòð
ïîðÿäêà. Íàìè ðàçðàáîòàíà êîìáèíèðîâàííàÿ ñêåéëèíãîâàÿ ìîäåëü, F (τ,D,C), êîòîðàÿ
èìååò ñîâðåìåííóþ ñòðóêòóðó è îòâå÷àåò ST, ðàññ÷èòàíû çíà÷åíèÿ àðãóìåíòîâ (D, C),
êîòîðûå âõîäÿò â ìîäåëü F (τ,D,C), îïèñûâàþùóþ (ρl, ρg, τ) - äàííûå H2O. Ïîñëåäíèå
îòíîñÿòñÿ ê òàáëèöàì (IF-97) è îõâàòûâàþò èíòåðâàë τ = 0.002− 0.2.

Â ðàáîòå ïðåäëîæåíà êîìáèíèðîâàííàÿ ñêåéëèíãîâàÿ ìîäåëü F (τ , D, B) äëÿ âûðà-
æåíèÿ ôóíêöèè ln(P/Pc) â êðèòè÷åñêîé îáëàñòè. Ñòðóêòóðà ýòîé ìîäåëè âêëþ÷àåò ñêåé-
ëèíãîâóþ, Fscale(τ,D,B1) è ðåãóëÿðíóþ, Freg(τ, B2) ÷àñòè, çäåñü (B1, B2) � ðåãóëèðóåìûå
êîýôôèöèåíòû. Íàìè ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿ àðãóìåíòîâ (D, B), êîòîðûå âõîäÿò â êîìáèíè-
ðîâàííóþ ìîäåëü, îïèñûâàþùóþ (P , τ) - äàííûå H2O. Ïîñëåäíèå îòíîñÿòñÿ ê òàáëèöàì
(IF-97) è îõâàòûâàþò èíòåðâàë τ = −0.002 − 0.3. Íåêîòîðûå ïðèêëàäíûå ðàñ÷åòû áûëè
âûïîëíåíû ñ ïîìîùüþ ìîäåëåé F (τ,D,C) è F (τ,D,B). Ê ýòèì ðåçóëüòàòàì îòíîñÿòñÿ: à)
(ρl, ρg, P , T ) - äàííûå â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð, âêëþ÷àÿ îáëàñòü ýêñòðàïîëÿ-
öèè 10−6 < τ < 0.002, á) çíà÷åíèÿ ïåðâîé è âòîðîé ïðîèçâîäíûõ äëÿ P , à òàêæå òåïëîòà
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ïàðîîáðàçîâàíèÿ. Ñäåëàíî ñðàâíåíèå íîâûõ äàííûõ ñ ðåçóëüòàòàìè, îòíîñÿùèìèñÿ ê èç-
âåñòíûì èñòî÷íèêàì, âêëþ÷àÿ äàííûå, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ÓÑ IF-95.

ÈÇÌÅÐÅÍÈÅ ÑÊÎÐÎÑÒÈ ÇÂÓÊÀ ÄËß ÆÈÄÊÎÃÎ ÆÅËÅÇÀ Â
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Ôàçîâàÿ äèàãðàììà æåëåçà îòëè÷àåòñÿ îò òàêîâîé äëÿ äèýëåêòðè÷åñêèõ ôëþèäîâ. Â
ýòîì ñëó÷àå, ïî-âèäèìîìó, èìååòñÿ äâå êðèòè÷åñêèå òî÷êè è äîïîëíèòåëüíàÿ òðîéíàÿ òî÷-
êà [1]. Îäíàêî, äëÿ íàäåæíîãî îáíàðóæåíèÿ ôàçîâîãî ïåðåõîäà ìåòàëë-íåìåòàëë ïåðâî-
ãî ðîäà íåîáõîäèìà ïðÿìàÿ ðåãèñòðàöèÿ ýòîãî ïåðåõîäà â îòäåëüíîì ýêñïåðèìåíòå. Êàê
èçâåñòíî, ïðè ïåðåõîäå èç æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ â äâóõôàçíîå ñîñòîÿíèå (æèäêîñòü ñ ìåë-
êîäèñïåðñíûìè ïóçûðüêàìè ïàðà), ñêîðîñòü çâóêà ñêà÷êîì óìåíüøàåòñÿ. Ýòî ñâîéñòâî
äâóõôàçíîãî ñîñòîÿíèÿ è áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïî-
ëîæåíèÿ íà ôàçîâîé äèàãðàììå ëèíèé ðàâíîâåñèÿ ôàçîâîãî ïåðåõîäà æèäêîñòü-ïàð è ïå-
ðåõîäà ìåòàëë-íåìåòàëë. Äëÿ èçìåðåíèÿ ñêîðîñòè çâóêà îáðàçåö â ôîðìå îòðåçêà ôîëüãè,
ïîìåùàåòñÿ â ñëîéêó ìåæäó äâóìÿ ïëàñòèíàìè ñàïôèðà è îäíîðîäíî íàãðåâàåòñÿ èìïóëü-
ñîì ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ìåòîäèêà [2] ïîçâîëÿåò èçìåðÿòü äëÿ òàêîãî
îáðàçöà åãî îáúåì, äàâëåíèå, óäåëüíóþ ýíòàëüïèþ è ýëåêòðîïðîâîäíîñòü. Äëÿ èçìåðåíèÿ
ñêîðîñòè çâóêà íà òûëüíîé ïîâåðõíîñòè îáðàçöà ñ ïîìîùüþ èìïóëüñà ëàçåðà âîçáóæäàåòñÿ
àêóñòè÷åñêîå âîçìóùåíèå. Ïðèõîä ýòîãî âîçìóùåíèÿ íà ôðîíòàëüíóþ ïîâåðõíîñòü ðåãè-
ñòðèðóåòñÿ ñ ïîìîùüþ ëàçåðíîãî èíòåðôåðîìåòðà [3]. Ñêîðîñòü çâóêà îïðåäåëÿåòñÿ êàê
îòíîøåíèå èçìåðåííîé òîëùèíû îáðàçöà ê èçìåðåííîìó âðåìåíè ïðîõîæäåíèÿ ïî íåìó
àêóñòè÷åñêîãî âîçìóùåíèÿ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ïåðâûå ðåçóëüòàòû èçìåðå-
íèÿ ñêîðîñòè çâóêà äëÿ æåëåçà â òâåðäîì è æèäêîì ñîñòîÿíèè. Ðåçóëüòàòû ñðàâíèâàþòñÿ
ñ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè. Íà îñíîâàíèè ýòîãî ñðàâíåíèÿ äåëàåòñÿ îöåíêà ïîãðåøíîñòè
ýòèõ èçìåðåíèé.

1. Korobenko V.N., and Rakhel A.D. // Phys. Rev. B. 2012. V. 85. P. 014208.
2. Kondratyev A.M., Korobenko V.N., and Rakhel A.D. // J. Phys.: Condens. Matter. 2016. V. 28.

P. 265501.
3. Kondratyev A.M., Korobenko V.N., and Rakhel A.D. // Carbon. 2016. V. 100. P. 537.
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Èçó÷åíû êîíå÷íûå ñîñòîÿíèÿ ðàñøèðåíèÿ ïîðèñòîãî (m = 5-8) áîðà (àìîðôíàÿ ôàçà)
èç ñîñòîÿíèÿ óäàðíîãî ñæàòèÿ ñ ð = 20-30 ÃÏà äî äàâëåíèé 0.004 � 1,55 ÃÏà è íàãðåâ
ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ îáðàçöà â ïðîöåññå ðàçëåòà. Èçìåðåí áûñòðûé íàãðåâ è èñïàðåíèå
÷àñòèö áîðà â àòìîñôåðå óäàðíî-ñæèìàåìîãî ãåëèÿ ïðè ñêîðîñòÿõ óäàðíîé âîëíû â íåì îò
9 êì/ñ äî 16 êì/ñ. Îïðåäåëåíî ïîëîæåíèå êðèòè÷åñêîé òî÷êè ïåðåõîäà æèäêîñòü-ãàç áîðà
íà ð-Ò äèàãðàììå: ð = 1.05 ÃÏà, Ò = 8100 Ê. Îøèáêà îïðåäåëåíèÿ äàâëåíèÿ è òåìïåðàòóðû
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êðèòè÷åñêîé òî÷êè ïî ðåçóëüòàòàì âûïîëíåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ îöåíèâàþòñÿ â 0.14 ÃÏà
è 400 Ê.

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ãðàíòà ÐÔÔÈ 18-08-00964 À.
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Íà êàôåäðå ÒÎÒ (Òåîðåòè÷åñêèå îñíîâû òåïëîòåõíèêè) áûëà ñîçäàíà ýêñïåðèìåíòàëü-
íàÿ óñòàíîâêà ïî èçìåðåíèþ ïëîòíîñòè òåðíàðíîé ãàçîâîé ñèñòåìû He�N2�Ne ïðè òåìïå-
ðàòóðàõ 100 � 300 Ê è äàâëåíèÿõ äî 16 ÌÏà. Â óñòàíîâêå ðåàëèçîâàí ìåòîä ïüåçîìåòðà ïî-
ñòîÿííîãî îáúåìà. Ñìåñè ïðèãîòàâëèâàëèñü èç ÷èñòûõ ãàçîâ- êîìïîíåíòîâ. ×èñòîòà àçîòà
� 99,999 îá.%, ãåëèÿ � íå ìåíåå 99,993 îá.%., íåîíà � 99,999 îá.%. Óñòàíîâêà ñîñòîèò èç òðåõ
îñíîâíûõ óçëîâ � ñìåñèòåëÿ, ïüåçîìåòðè÷åñêîé ÿ÷åéêè è ãàçîìåòðà. Êîëè÷åñòâî âåùåñòâà
â ïüåçîìåòðå îïðåäåëÿëîñü âîëþìåòðè÷åñêèì ìåòîäîì � ñ ïîìîùüþ ãàçîìåòðà. Òåìïåðà-
òóðà â îñíîâíûõ óçëàõ óñòàíîâêè èçìåðÿëàñü ñ ïîìîùüþ ïëàòèíîâûõ òåðìîìåòðîâ òèïà
ÒÑÏÍ-1 è ÏÒÑ-10 è ïîòåíöèîìåòðà òèïà Ð-348 è Ð-363-2. Äàâëåíèå � ñ ïîìîùüþ èçìåðè-
òåëüíûõ ïðåîáðàçîâàòåëåé äàâëåíèÿ òèïà ÈÏÄÖ è êîìïëåêòà èç U- îáðàçíîãî ìàíîìåòðà
è êàòåòîìåòðà òèïà Â-630. Â ïüåçîìåòðå èìååòñÿ áàëëàñòíûé îáúåì ïðè ïåðåìåííîé òåì-
ïåðàòóðå. Òåìïåðàòóðíîå ïîëå ýòîãî îáúåìà èçìåðÿëîñü ñ ïîìîùüþ ìåäü-êîíñòàíòàíîâûõ
òåðìîïàð. Êðèîñòàòèðîâàíèå ïüåçîìåòðè÷åñêîé ÿ÷åéêè îñóùåñòâëÿåòñÿ ãàçîîáðàçíûì àçî-
òîì, ïîëó÷åííûì ïðè êèïåíèè æèäêîãî àçîòà â ñîñóäå Äüþàðà. Ñèñòåìà ðåãóëèðîâàíèÿ
òåìïåðàòóðû â ïüåçîìåòðå ïîñòðîåíà íà áàçå ðåãóëÿòîðà òåìïåðàòóðû òèïà ÂÐÒ-3, ÷óâ-
ñòâèòåëüíûì ýëåìåíòîì â íåé èñïîëüçóåòñÿ ìåäíûé òåðìîìåòð ñîïðîòèâëåíèÿ. Êà÷åñòâî
ðåãóëèðîâàíèÿ ñîñòàâëÿëî ±0, 005 Ê. Ñîñóäû ñìåñèòåëÿ è ãàçîìåòðà òåðìîñòàòèðîâàëèñü
â äâóõ æèäêîñòíûõ òåðìîñòàòàõ ïðè êîìíàòíûõ òåìïåðàòóðàõ. Òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ ïëîò-
íîñòè ñìåñè äàííîé óñòàíîâêîé îöåíåíà: ìàêñèìàëüíàÿ â 0,3 � 0,6%; âåðîÿòíîñòíàÿ 0,1 �
0,2% (ñ äîâåðèòåëüíîé âåðîÿòíîñòüþ 0,95).

Â ýêñïåðèìåíòå áûëè ïðèãîòîâëåíû òðè ñìåñè ñ ìîëüíûìè êîíöåíòðàöèÿìè (xHe/xNe):
0,33/0,33; 0,16/0,24; 0,24/0,59. Áûëà ïîëó÷åíà ñåðèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçîòåðì: 100 Ê,
115 Ê, 125 Ê, 140 Ê, 190 Ê, 250 Ê, 294 Ê.

Äëÿ äàííîé òåðíàðíîé ñèñòåìû â îòêðûòîì äîñòóïå áûëà íàéäåíà åäèíñòâåííàÿ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíàÿ ðàáîòà [1].

1. Robert J. Burch, Low Temperature Phase Equilibria of the Gas-Liquid System Helium-Neon-
Nitrogen. J. Chem. Eng. Data, 1964, 9 (1), pp 19�24.
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Ýêñïåðèìåíòàëüíûå p, ρ, T -çàâèñèìîñòè ñèñòåì âîäà�ñïèðò (ìåòàíîë, ýòàíîë, 1-
ïðîïàíîë) äëÿ çíà÷åíèé ñîñòàâà õ (0.2, 0.5, 0.8 ìîëüíûõ äîëåé ñïèðòà) âäîëü ëèíèè
ðàâíîâåñèÿ ôàç, â îäíîôàçíîé (æèäêîé, ïàðîâîé) è â ñâåðõêðèòè÷åñêîé îáëàñòÿõ îïè-
ñàíû ïîëèíîìèàëüíûì óðàâíåíèåì ñîñòîÿíèÿ â âèäå ðàçëîæåíèÿ ôàêòîðà ñæèìàåìî-
ñòè Z = p/RTρm â ðÿäû ïî ñòåïåíÿì ïëîòíîñòè è òåìïåðàòóðû [1]: Z = p

RTρm
=

1 +
∑m

i=1

∑n
j=0

∑s
k=0 aijkω

ixk/τ i, îòêóäà

p = RTρm

[
1 +

m∑
i=1

n∑
j=0

a
ij
ωi/τ i

]
, (1)

ãäå ρm � ìîëÿðíàÿ ïëîòíîñòü (ìîëü/ì3); ω = ρ/ρk, τ = T/Tk � ïðèâåäåííàÿ ïëîòíîñòü è
ïðèâåäåííàÿ òåìïåðàòóðà ñîîòâåòñòâåííî; ρk, Tk � êðèòè÷åñêàÿ ïëîòíîñòü è êðèòè÷åñêàÿ
òåìïåðàòóðà; R=8.314 Äæ/(ìîëüÊ) � óíèâåðñàëüíàÿ (ìîëÿðíàÿ) ãàçîâàÿ ïîñòîÿííàÿ.

Ñðåäíåå îòíîñèòåëüíîå îòêëîíåíèå ðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèé äàâëåíèÿ ïî óðàâíåíèþ (1)
îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñîñòàâëÿåò 1.1 %.

Ïî óðàâíåíèþ (1) è òåðìîäèíàìè÷åñêèì ñîîòíîøåíèÿì [2, 3] ðàññ÷èòàíû îñíîâíûå òåð-
ìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà èññëåäîâàííûõ ñèñòåì: êîýôôèöèåíò èçîòåðìè÷åñêîé ñæèìàå-
ìîñòè KT , êîýôôèöèåíò îáúåìíîãî òåðìè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ α, êîýôôèöèåíò äàâëåíèÿ
β, âíóòðåííåå äàâëåíèå pb, èçîõîðíàÿ òåïëîåìêîñòü Cv, èçîáàðíàÿ òåïëîåìêîñòü Cp, ñêî-
ðîñòü çâóêà w, ïîêàçàòåëü àäèàáàòû k, ýíåðãèÿ Ãåëüìãîëüöà F, ýíåðãèÿ Ãèááñà G, ýíòðîïèÿ
S, ýíòàëüïèÿ H, âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ U, äèôôåðåíöèàëüíûé èçîòåðìè÷åñêèé äðîññåëüíûé
ýôôåêò dis, äèôôåðåíöèàëüíûé àäèàáàòíûé äðîññåëüíûé ýôôåêò dad

1. Ñû÷åâ Â.Â., Âàññåðìàí À.À. è äð. Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà àçîòà. Ì.: Èçä-âî ñòàíäàðòîâ.
1977. 352 ñ.

2. Øïèëüðàéí Ý.Ý., Êåññåëüìàí Ï.Ì. Îñíîâû òåîðèè òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ. Ì.:
Ýíåðãèÿ. 1977. 248 ñ.

3. Ðèä Ð., Ïðàóñíèö Äæ., Øåðâóä Ò. Ñâîéñòâà ãàçîâ è æèäêîñòåé. Ïåð. ñ àíãë. ïîä. ðåä.
Á.È.Ñîêîëîâà. Ë.: Õèìèÿ. 1982. 592 ñ.

.
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ðàâíîâåñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â îêðåñòíîñòè èñòî÷íèêà íåîäíîðîäíî-
ñòè. Â ýòîì ïðèáëèæåíèå èñïîëüçóåòñÿ ëîêàëüíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ (ÓÐÑ), êîòîðîå
ñâÿçûâàåò ëîêàëüíîå äàâëåíèå, ýíåðãèþ è õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë çàðÿæåííûõ ÷àñòèö ñ
ëîêàëüíîé ïëîòíîñòüþ è òåìïåðàòóðîé. Â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ èñïîëüçóåòñÿ ÓÐÑ èäå-
àëüíîãî ãàçà. Îñíîâíîé ýôôåêò èñïîëüçîâàíèÿ íåèäåàëüíîãî ÓÐÑ çàêëþ÷àåòñÿ â ïîÿâëå-
íèå ðàçðûâîâ â ïðîôèëå ðàâíîâåñíîãî, ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâ [1, 2].
Â ðàáîòå äåòàëüíî ïðîàíàëèçèðîâàíû è ïðîèëëþñòðèðîâàíû ñâîéñòâà è ïàðàìåòðû ýòèõ
àíîìàëèé â íåîäíîðîäíûõ ïîäñèñòåìàõ èîíîâ. Â ÷àñòíîñòè, âûïîëíåíû ðàñ÷åòû ïðîôèëåé
ìèêðîèîíîâ â �ýêðàíèðóþùåì� îáëàêå âîêðóã ìàêðîèîíà â �êîìïëåêñíîé ïëàçìå� (ïûëå-
âàÿ ïëàçìà, êîëëîèäíàÿ ïëàçìà è ò.ä.), ðàâíîâåñíîãî ïðîôèëÿ èîíîâ â èîííîé ëîâóøêå ïðè
íàëè÷èè âíåøíåãî ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà è ïðîôèëÿ ìèêðîèîíîâ îêîëî �çàðÿ-
æåííîé ñòåíû�. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîãî ÓÐÑ â äàííîé ðàáîòå
áûëî ñêîíñòðóèðîâàíî ìíîãîôàçíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ èîííîé ïîäñèñòåìû íà áàçå ìî-
äåëè êëàññè÷åñêèõ çàðÿæåííûõ òâåðäûõ ñôåð íà îäíîðîäíî ñæèìàåìîì êîìïåíñèðóþùåì
ýëåêòðîñòàòè÷åñêîì ôîíå (HS-OCP).

1. Iosilevski I 1985 High Temperature 23 807
2. Chigvintsev A and Iosilevskiy I 2012 Contrib. Plasma Phys. 52 229
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Ôàçîâîå ðàâíîâåñèå â ðàññìàòðèâàåìîé òðîéíîé ñèñòåìå èññëåäîâàíà ïðè íèçêèõ òåì-
ïåðàòóðàõ [1�3] è ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ [4]. Â äàííîé ðàáîòå ìåòîäîì áåçáàëëàñò-
íîãî ïüåçîìåòðà ïîñòîÿííîãî îáúåìà [5] ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿ p, ρ, T -çàâèñèìîñòåé ñèñòåìû
âîäà�1-ïðîïàíîë�í-ãåêñàí ñîñòàâà 0,3333 ìîëüíûõ äîëåé êîìïîíåíòîâ â øèðîêîì äèàïà-
çîíå ïàðàìåòðîâ ñîñòîÿíèÿ.

Ìåòîäîì èçëîìà èçîõîð â p,T-ïëîñêîñòè îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû òî÷åê ôàçîâûõ ïðå-
âðàùåíèé æèäêîñòü-ïàð ps, ρs, Ts è ïàðàìåòðû êðèòè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ pk, ρk, Tk. Çàâè-
ñèìîñòü äàâëåíèÿ îò ïëîòíîñòè è òåìïåðàòóðû â îäíîôàçíîé è ñâåðõêðèòè÷åñêîé îáëà-
ñòÿõ, à òàêæå âäîëü êðèâîé ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôàç, îïèñàíà ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêèì ïî-
ëèíîìèàëüíûì óðàâíåíèåì ñîñòîÿíèÿ � â âèäå ðàçëîæåíèÿ äàâëåíèÿ â ðÿäû ïî ñòå-
ïåíÿì ïðèâåäåííîé ïëîòíîñòè ω = ρ/ρk è ïðèâåäåííîé òåìïåðàòóðû τ = T/Tk: p =

RTρm

[
1 +

∑m
i=1

∑n
j=0 aijω

i/τ i
]
. Ñðåäíÿÿ îòíîñèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü îòêëîíåíèé ðàññ÷è-

òàííûõ çíà÷åíèé äàâëåíèÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ íå ïðåâûøàåò 1,3 % âî âñåì èíòåðâàëå
òåìïåðàòóð è äàâëåíèé. Ñäåëàí âûâîä, ÷òî îáúåìíîå ïîâåäåíèå èññëåäîâàííîé òðîéíîé
ñèñòåìû ðàâíûõ ìîëüíûõ äîëåé êîìïîíåíòîâ àíàëîãè÷íî ïîâåäåíèþ èíäèâèäóàëüíîãî âå-
ùåñòâà.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (�18-08-00124 À).

1. Jones J.H., Hopson W.H. Ternary Solubility Data for Systems Involving 1-Propanol and Water
//J.F.Ind. and Eng.Chemistry. 1953.V.45.N.2.P.454-456.

2. Âîðîáüåâà À.È., Êàðàïåòüÿíö Ì.Õ. Âçàèìíàÿ ðàñòâîðèìîñòü â ñèñòåìàõ âîäà-àëèôàòè÷åñêèé
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Íà ïðèìåðå ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè ÷àéíîãî ëèñòà ñâåðõêðèòè÷åñêèì äèîêñèäîì
óãëåðîäà ïîêàçàíî çíà÷èòåëüíîå óâåëè÷åíèå ýêñòðàêòèâíîñòè ôèçèîëîãè÷åñêè àêòèâíûõ
âåùåñòâ ïðèðîäíîãî ìàòåðèàëà ïðè ïîñëåäóþùåé èõ æèäêîñòíîé ýêñòðàêöèè. Ïðè âçàèìî-
äåéñòâèè ïîëèìåðíûõ ìàòåðèàëîâ ñ ñóá- è ñâåðõêðèòè÷åñêèìè ôëþèäíûìè ñðåäàìè, êàê
ïðàâèëî, ïðîèñõîäèò èõ íàáóõàíèå, âñëåäñòâèå ÷åãî ìîëåêóëÿðíàÿ ñòðóêòóðà, ëîêàëüíàÿ
äèíàìèêà è ñâîáîäíûé îáúåì ýòèõ ïîëèìåðîâ ìîãóò è ïðåòåðïåâàþò âåñüìà ñóùåñòâåí-
íûå èçìåíåíèÿ. Äàííîå ïðåäñòàâëÿåò áîëüøîé òåîðåòè÷åñêèé è ïðàêòè÷åñêèé èíòåðåñ, ïî-
ñêîëüêó îò òèïîâ ìîëåêóëÿðíîãî äâèæåíèÿ, êîòîðûå èìåþòñÿ â ïîëèìåðå, ñóùåñòâåííûì
îáðàçîì çàâèñÿò åãî ìåõàíè÷åñêèå, òåïëîâûå, äèýëåêòðè÷åñêèå è äèôôóçèîííûå ñâîéñòâà.
Ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû èçìåðåíèÿ òåïëîâûõ ýôôåêòîâ â çàâèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ è ðàç-
ëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ, âîçíèêàþùèõ ïðè îáðàáîòêå îñíîâíûõ êîìïîíåíòîâ ÷àÿ (êîôåèíà,
öåëëþëîçû, ÷àéíîãî ëèñòà) ñâåðõêðèòè÷åñêèì äèîêñèäîì óãëåðîäà. Èññëåäîâàíèÿìè óñòà-
íîâëåí ðàçëè÷íûé õàðàêòåð èçìåíåíèÿ òåïëîòû ðàñòâîðåíèÿ ðàññìîòðåííûõ âåùåñòâ è
ñâåðõêðèòè÷åñêîãî äèîêñèäà óãëåðîäà.Ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå òåïëîòû ðàñòâîðåíèÿ â ñâåðõ-
êðèòè÷åñêîì äèîêñèäå óãëåðîäà îñíîâíûõ êîìïîíåíòîâ ÷àéíîãî ëèñòà, èç êîòîðîãî âèäíî,
÷òî çíà÷åíèÿ ýíòàëüïèè êîôåèíà è öåëëþëîçû èìåþò ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâûå çíà÷åíèÿ.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî çà ñ÷åò ãðàíòà Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ïðîåêò � 18-19-
00478)
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Ìåòîäîì àäèàáàòè÷åñêîãî êàëîðèìåòðà èçìåðåíà èçîáàðíàÿ (ïðè äàâëåíèè 0,1 ÌÏà)
òåïëîåìêîñòü ãëóáîêî ïåðåîõëàæäåííîé âîäû, íàõîäÿùåéñÿ â çàïàÿííûõ ñòåêëÿííûõ àì-
ïóëàõ îáúåìîì 1 ìë. Èçìåðåíèÿ ïðîâåäåíû ïðè òåìïåðàòóðå âûøå 244 Ê ïðè íàãðåâà-
íèè èç íèçêîòåìïåðàòóðíîé îáëàñòè ñî ñêîðîñòüþ 0,4 Ê/÷àñ. Íàáëþäàåìîå ñ ïîíèæåíè-
åì òåìïåðàòóðû àíîìàëüíîå íàðàñòàíèå èçîáàðíîé òåïëîåìêîñòè ïåðåîõëàæäåííîé âîäû
àíàëîãè÷íî óñòàíîâëåííîìó ðàíåå òåì æå ìåòîäîì â ðàáîòå Òîìáàðè è äð. [1] . Â ïðåä-
ïîëîæåíèå ñòåïåííîãî ðîñòà ñèíãóëÿðíîé ÷àñòè òåïëîåìêîñòè ïåðåîõëàæäåííîé âîäû ñ
êðèòè÷åñêèì ïîêàçàòåëåì 3/2, ñîîòâåòñòâóþùèì íà÷àëüíîìó ôëóêòóàöèîííîìó ðåæèìó
Áðàçîâñêîãî òåîðèè ñëàáîé êðèñòàëëèçàöèè Ëàíäàó, êàæóùàÿñÿ òåìïåðàòóðà ðàñõîäèìî-
ñòè òåïëîåìêîñòè ïîðÿäêà 228,8 Ê. Ïîñëåäíåå çíà÷åíèå ëåæèò ÷óòü íèæå òåìïåðàòóðû
ãîìîãåííîé íóêëåàöèè ëüäà ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè è áëèçêî ê òåìïåðàòóðàì âòî-
ðîé êðèòè÷åñêîé òî÷êè âîäû è ëèíèè Âèäîìà ìàêñèìóìà òåïëîåìêîñòè ïåðåîõëàæäåííîé
âîäû ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè, ïðåäñêàçûâàåìûì â ðàìêàõ ãèïîòåçû ïîëèàìîðôèçìà
æèäêîé âîäû [2]. Çàìåòèì, îäíàêî, ÷òî óïîìÿíóòûé âûøå êðèòè÷åñêèé ïîêàçàòåëü ïðîòè-
âîðå÷èò èçèíãîâñêîìó êëàññó óíèâåðñàëüíîñòè ïðåäïîëàãàåìîé âòîðîé êðèòè÷åñêîé òî÷êè
âîäû, à ñëåäîâàòåëüíî, è ñàìîé èäåå åå ñóùåñòâîâàíèÿ. Ïðè èçìåðåíèÿõ ìû ñòîëêíóëèñü ñ
ðåçêèì íàðàñòàíèåì âðåìåí ðåëàêñàöèè ê ðàâíîâåñíîìó ñîñòîÿíèþ â ïåðåîõëàæäåííîé âî-
äå ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû, íå ïîçâîëèâøèì íàì ïðîâåñòè àäèàáàòè÷åñêèå èçìåðåíèÿ
òåïëîåìêîñòè ïðè áîëåå íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ïî ïðè÷èíå ñïîíòàííîãî çàìåðçàíèÿ âîäû.
Íàøè äàííûå ïî èçîáàðíîé òåïëîåìêîñòè îáúåìíîé ïåðåîõëàæäåííîé âîäû â èññëåäîâàí-
íîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò ñ äàííûìè Òîìáàðè è äð. è ëåæàò
çàìåòíî âûøå äàííûõ Àíæåëà è äð. [3], ïîëó÷åííûõ íà îáðàçöàõ ýìóëüñèôèöèðîâàííîé
âîäû è äî ñèõ ïîð ñ÷èòàþùèõñÿ åäèíñòâåííî âåðíûìè.

1. Tombari E., Ferrari C., Salvetti G., Chem. Phys. Lett. 300, 749 (1999)
2. Holten V., Bertrand C.E., Anisimov M.A., Sengers J.V., J. Chem. Phys. 136, 094507 (2012)
3. Angell C.A, Oguni M., Sichina W.J., J. Phys. Chem. 86, 998 (1982)
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Àíàëèç õèìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ â íåèäåàëüíûõ àññîöèèðîâàííûõ æèäêîñòÿõ ÿâëÿåò-
ñÿ äîñòàòî÷íî ñëîæíîé ïðîáëåìîé ñòàòèñòè÷åñêîé òåðìîäèíàìèêè, ïîñêîëüêó âçàèìîäåé-
ñòâèå àññîöèàòîâ è ìîíîìåðîâ â ïëîòíîé æèäêîñòè äîëæíî ïðèâîäèòü ê îïðåäåëåííîìó
ñäâèãó õèìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ. Ðåçóëüòàò çàâèñèò îò õàðàêòåðà ìåæìîëåêóëÿðíûõ ñèë,
äåéñòâóþùèõ ìåæäó ÷àñòèöàìè â ñìåñè.

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû áûëî ïðîàíàëèçèðîâàòü âëèÿíèå êîðîòêîäåéñòâóþùåãî ïðè-
òÿæåíèÿ íà îòêëîíåíèÿ õèìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ îò èäåàëüíîñòè â æèäêîé ñìåñè ìîíîìå-
ðîâ è äèìåðîâ.
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Ó÷åò ïðèòÿæåíèÿ â äèìåðèçóþùåéñÿ ñìåñè îñóùåñòâëÿåòñÿ â ðàáîòå ñ ïîìîùüþ ïàð-
íîãî ïîòåíöèàëà ïðÿìîóãîëüíîé ÿìû. Ïðè÷åì ñàìîïðîèçâîëüíàÿ ðåàêöèÿ äèìåðèçàöèè
ïðîòåêàåò ñ èçìåíåíèåì îáúåìà, â çàâèñèìîñòè îò ñòåïåíè ñëèÿíèÿ ìîíîìåðîâ â äèìåðå.

×òîáû îïðåäåëèòü ïîëîæåíèå ðàâíîâåñèÿ òàêîé æèäêîé ñìåñè, íåîáõîäèìî íàéòè ìèíè-
ìóì ñâîáîäíîé ýíåðãèè Ãèááñà ïî äâóì íåçàâèñèìûì ïåðåìåííûì: îáúåìó è êîíöåíòðàöèè
äèìåðîâ. Ïðè ýòîì â óðàâíåíèè çàêîíà äåéñòâóþùèõ ìàññ ðàçóìíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ñðåä-
íèì êîýôôèöèåíòîì àêòèâíîñòè, èìåííî â êîòîðîì (à íå â êîíñòàíòå ðàâíîâåñèÿ) ó÷åñòü
âñå ìåæìîëåêóëÿðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ.

Â ðåçóëüòàòå ïîêàçàíî, ÷òî óâåëè÷åíèå ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó ìîíîìåðàìè ïðèâîäèò ê
ñìåùåíèþ ðàâíîâåñèÿ â ñòîðîíó äèññîöèàöèè, â òî âðåìÿ êàê óâåëè÷åíèå ïðèòÿæåíèÿ
ìåæäó äèìåðàìè èãðàåò îáðàòíóþ ðîëü. Ó÷åò ïðèòÿæåíèÿ ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ êîýô-
ôèöèåíòà óïàêîâêè, îñîáåííî â ñëó÷àå áîëüøåãî ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó äèìåðàìè è ìàëûõ
äëèíàõ ñâÿçåé. Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ ïðîÿâëÿåòñÿ ìàêñèìàëüíàÿ òåíäåíöèÿ ê óïîðÿäî÷åíèþ
æèäêîñòè.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðî-
åêòà � 15-03-01588.
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Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçîâàëèñü ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ, ó÷èòûâàþùèå ïðèíöèï
çàïðåòà Ïàóëè [1, 2]. Ïðèíöèï Ïàóëè çàïðåùàåò äâóì ýëåêòðîíàì íàõîäèòñÿ îäíîâðåìåííî
â îäíîì è òîì æå ñîñòîÿíèè, ñëåäîâàòåëüíî, ó÷èòûâàåò ðàçíûå íàïðàâëåíèÿ ñïèíîâ. Òàêæå
áûëî ðàññìîòðåíî âëèÿíèå, ñîçäàâàåìîå ðàçíèöåé ìåæäó òåìïåðàòóðàìè ýëåêòðîíîâ è
èîíîâ [3]. Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà, âêëþ÷àÿ óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, áûëè ðàññ÷èòàíû
ñ èñïîëüçîâàíèåì äàííûõ ïîòåíöèàëîâ è ïîëó÷åííûõ íà èõ îñíîâå ðàäèàëüíûõ ôóíêöèé
ðàñïðåäåëåíèÿ (ÐÔÐ).

1. Ramazanov T.S., Moldabekov Zh.A. and Gabdullin M.T. // Phys. Rev. E 2015. V. 92. P. 023104.
2. Moldabekov Zh.A., Ramazanov T.S., Dzhumagulova K.N. // Contrib. Plasma Phys. 2012. V. 52.

P. 207-210.
3. Bredow R., Bornath Th., Kraeft W.-D., Redmer R. // Contrib. Plasma Phys. 2013. V. 53. P. 276-

284.

ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÔÀÇÎÂÎÃÎ ÐÀÂÍÎÂÅÑÈß ÁÈÍÀÐÍÎÉ ÑÈÑÒÅÌÛ
¾ÍÀÔÒÀËÈÍ � ÑÊÔ ÐÀÑÒÂÎÐÈÒÅËÜ¿

ÀõìåòçÿíîâÒ.Ð.,* ÕàéðóòäèíîâÂ.Ô., ÃàáèòîâÈ.Ð., ÃóìåðîâÔ.Ì.

ÔÃÁÎÓ ÂÎ ÊÍÈÒÓ, Êàçàíü, Ðîññèÿ

*ahmetzyanov1992@bk.ru

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, îïòèìèçàöèè è ìàñøòàáèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ ãëóáîêîé ïåðåðàáîòêè
óãëåâîäîðîäíîãî ñûðüÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ÑÊÔ ñðåä, òðåáóþòñÿ íàäåæíûå äàííûå ôàçîâî-
ãî ïîâåäåíèÿ èíòåðåñóþùèõ ñìåñåé ïîä âûñîêèì äàâëåíèåì, â ÷àñòíîñòè, ðàñòâîðèìîñòè
íèçêîëåòó÷èõ æèäêèõ è òâåðäûõ êîìïîíåíòîâ â ÑÊÔ ñðåäå. Ýòè ôàêòû óêàçûâàþò íà
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ïîòðåáíîñòü íàäåæíûõ äàííûõ ïî ôàçîâîìó ðàâíîâåñèþ ñèñòåì ¾ÑÊÔ ñðåäà�êîìïîíåíòû
óãëåâîäîðîäíîãî ñûðüÿ¿.

Â äàííîé ðàáîòå â êà÷åñòâå êîìïîíåíòà íåôòè âûáðàí óãëåâîäîðîä íàôòàëèí. Íàôòà-
ëèí îòíîñèòñÿ ê àðîìàòè÷åñêèì óãëåâîäîðîäàì. Ñîäåðæàíèå àðîìàòè÷åñêèõ óãëåâîäîðî-
äîâ â íåôòè èçìåíÿåòñÿ îò 10�15 äî 30 % (ìàññ.). Ýòè óãëåâîäîðîäû ñîñòàâëÿþò îñíîâó
òÿæåëûõ íåôòÿíûõ îñòàòêîâ. Ñ ýòèì ñâÿçàí âûáîð íàôòàëèíà â êà÷åñòâå îáúåêòà èññëå-
äîâàíèé â äàííîé ðàáîòå.

Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðàñòâîðèìîñòè íàôòàëèíà â ÑÊÔ ñðåäàõ ñîçäàíà ýêñïåðèìåíòàëü-
íàÿ óñòàíîâêà, ðåàëèçóþùàÿ äèíàìè÷åñêèé ìåòîä. Äëÿ àïðîáàöèè óñòàíîâêè ïðîâåäåíû
ïðîáíûå ýêñïåðèìåíòû ïî èññëåäîâàíèþ ðàñòâîðèìîñòè íàôòàëèíà â ÑÊÔ ÑÎ2 [1, 2]. Áû-
ëà ïîëó÷åíà õîðîøàÿ ñõîäèìîñòü äàííûõ ïîëó÷åííûõ â äàííîé ðàáîòå ñ ëèòåðàòóðíûìè
äàííûìè.

Ïðîâåäåíû èññëåäîâàíèÿ ðàñòâîðèìîñòè íàôòàëèíà â ÑÊÔ ïðîïàí-áóòàíîâîé ñìåñè,
ñîäåðæàùåé 75 % ïðîïàíà è 25 % áóòàíà [3], â äèàïàçîíå äàâëåíèé 5 ö 20 ÌÏà è â
èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 373 ö 423 Ê. Ïðîâåäåí àíàëèç âëèÿíèÿ íà ðàñòâîðèìîñòü òåðìîäè-
íàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ïðîöåññà.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî çà ñ÷åò ãðàíòà Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ïðîåêò � 18-19-
00478).

1. Àìèðõàíîâ Ä.Ã. Ðàñòâîðèìîñòü âåùåñòâ â ñâåðõêðèòè÷åñêèõ ôëþèäíûõ ñðåäàõ. /Àìèðõàíîâ
Ä.Ã., Ãóìåðîâ Ô.Ì., Ñàãäååâ À.À., Ãàëèìîâà À.Ò. // Èçä. Îòå÷åñòâî. Êàçàíü 2014. ñ. 264.

2. Mark McHugh and Mlchael E. Paulaiti . Solid Solubilities of Naphthalene and Biphenyl in
Supercritical Carbon Dioxide. J. Chem. Eng. Data 1980, 25, 326-329.

3. Ãóìåðîâ Ô.Ì., Ôàðàõîâ Ì.È., Õàéðóòäèíîâ Â.Ô., Ãàáèòîâ Ð.Ô., Çàðèïîâ Ç.È., Õàáðèåâ È.Ø.,
Àõìåòçÿíîâ Ò.Ð. Óâåëè÷åíèå ôóíêöèîíàëüíîñòè êàðáîíàòíîãî ùåáíÿ ïîñðåäñòâîì ñâåðõêðèòè-
÷åñêîé ôëþèäíîé èìïðåãíàöèè áèòóìèíîçíûìè ñîåäèíåíèÿìè // Ñâåðõêðèòè÷åñêèå ôëþèäû:
òåîðèÿ è ïðàêòèêà. 2015. Ò. 10. �2. Ñ. 4-16.

ÐÀÑÒÂÎÐÈÌÎÑÒÜ ÀÍÒÐÀÖÅÍÀ Â ÑÂÅÐÕÊÐÈÒÈ×ÅÑÊÎÌ
ÄÈÎÊÑÈÄÅ ÓÃËÅÐÎÄÀ

ÕàçèïîâÌ.Ð.,*2 ÃàëèìîâàÀ.Ò.,1 ÃàòèíÐ.Ñ.,1 ÑàãäååâÀ.À.1

1ÍÕÒÈ (ôèëèàë) ÔÃÁÎÓ ÂÎ ÊÍÈÒÓ, Íèæíåêàìñê, Ðîññèÿ, 2ÔÃÁÎÓ ÂÎ ÊÍÈÒÓ,
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*2351092@mail.ru

Ïðè èçó÷åíèè ôàçîâûõ ðàâíîâåñèé îñîáîå ìåñòî çàíèìàåò òàêîå ïîíÿòèå, êàê ðàñòâî-
ðèìîñòü âåùåñòâ, â òîì ÷èñëå, â ñâåðõêðèòè÷åñêèõ ôëþèäíûõ ñðåäàõ. Çíàíèå î ôàçîâûõ
ðàâíîâåñèÿõ â ñèñòåìàõ, íàõîäÿùèõñÿ â ñâåðõêðèòè÷åñêîì ôëþèäíîì ñîñòîÿíèè, íåîáõî-
äèìû äëÿ ïîíèìàíèÿ øèðîêèõ ñïåêòðîâ ïðîöåññîâ, ñîñòàâëÿþùèõ îñíîâó èííîâàöèîííîãî
òåõíîëîãè÷åñêîãî íàïðàâëåíèÿ, èìåíóåìîãî ¾ñâåðõêðèòè÷åñêèìè ôëþèäíûìè òåõíîëîãè-
ÿìè¿ (ÑÊÔÒ).

Îäíèì èç îñíîâíûõ ñîåäèíåíèé, äåçàêòèâèðóþùèõ êàòàëèçàòîð, ÿâëÿåòñÿ àíòðàöåí. Â
äàííîé ðàáîòå èññëåäîâàíà ðàñòâîðèìîñòü àíòðàöåíà ïðè èçîòåðìàõ 423 Ê, 435 Ê, 448 Ê
â äèàïàçîíå äàâëåíèé 9,6�22 ÌÏà. Èññëåäîâàíèå ðàñòâîðèìîñòè îñóùåñòâëÿëîñü íà ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêå, çàùèùåííîé ïàòåíòîì ÐÔ íà ïîëåçíóþ ìîäåëü [1].

Êàê ïîêàçàëè ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ ðàñ-
òâîðèìîñòü àíòðàöåíà óâåëè÷èâàåòñÿ. Ýòî îáóñëîâëåíî òåì, ÷òî ïîâûøåíèå òåìïåðàòóðû
âåäåò ê óâåëè÷åíèþ äàâëåíèÿ íàñûùåííûõ ïàðîâ ðàñòâîðÿåìîãî âåùåñòâà, âñëåäñòâèå ÷å-
ãî åãî êîíöåíòðàöèÿ â ôàçå ðàñòâîðèòåëÿ óâåëè÷èâàåòñÿ. Òàêèì îáðàçîì, óâåëè÷èâàåòñÿ
è ðàñòâîðèìîñòü.
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ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

Êðîìå òîãî, ïðîâåäåíî îïèñàíèå ðàñòâîðèìîñòè àíòðàöåíà ñ èñïîëüçîâàíèåì óðàâíåíèÿ
ñîñòîÿíèÿ Ïåíãà�Ðîáèíñîíà è òðåõ ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ [2]. Ïîãðåøíîñòü îïèñàíèÿ
ðåçóëüòàòîâ ðàñòâîðèìîñòè ñîñòàâèëà 7 %. Äàííûå î ðàñòâîðèìîñòè äåçàêòèâèðóþùèõ
êàòàëèçàòîð ñîåäèíåíèé â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè îïðåäåëÿþò îïòèìàëüíûå ñ òî÷êè çðåíèÿ
ýíåðãî� è ðåñóðñîñáåðåæåíèÿ ðåæèìû ïðîöåññîâ ðåãåíåðàöèè êàòàëèçàòîðîâ.

1. Ïàòåíò íà ïîëåçíóþ ìîäåëü ÐÔ No 163707 îïóáë. 10.08.2015
2. Câèäåòåëüñòâî îá îôèöèàëüíîé ðåãèñòðàöèè ïðîãðàììû äëÿ ÝÂÌ No 2016613119 îïóáë.

17.03.2016.
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Ìû ïðîâåëè àíàëèç ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé ëèíèè ôàçîâîãî ðàâíîâåñèÿ â äèàïàçîíå îò
òðîéíîé òî÷êè äî êðèòè÷åñêîé òî÷êè. Äëÿ ýòîãî ìû èñïîëüçîâàëè ñèñòåìó âçàèìîñîãëà-
ñîâàííûõ óðàâíåíèé. Â ýòó ñèñòåìó âõîäÿò: óðàâíåíèå ëèíèè óïðóãîñòè p = ps(T ) â ôîð-
ìå, èñïîëüçîâàííîé â [1], óðàâíåíèå äëÿ ïëîòíîñòè íàñûùåííîé æèäêîñòè, ñèíãóëÿðíàÿ
ñîñòàâëÿþùàÿ êîòîðîé èìååò ñëåäóþùèé âèä:

ρ+(T ) = ρc

(
1 +

∑
n=1

D∗n|τ |
nβ +D2|τ |β+∆ +D2|τ |1−α + . . .

)
; (1)

óðàâíåíèå äëÿ ïëîòíîñòè íàñûùåííîãî ïàðà ρ−:

ρ− (T ) = Tp′s (T )
(
1− ρ−/ρ+

)
[r (T )]−1 = Tp′s (T ) [r∗ (T )]−1, (2)

ãäå r∗ = r/(1 − ρ−/ρ+) � ¾êàæóùàÿñÿ¿ òåïëîòà ïàðîîáðàçîâàíèÿ; ñèíãóëÿðíàÿ ñîñòàâëÿ-
þùàÿ êîòîðîé èìååò ñëåäóþùèé âèä:

r∗(T ) =

(
pc
ρc

)(
d0 +

∑
n=1

d∗n|τ |
nβ + d2|τ |β+∆ + d3|τ |1−α + . . .

)
. (3)

Çäåñü pc � êðèòè÷åñêîå äàâëåíèå; τ = t−1; t = T/Tc; Tc � êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà; α,
β, ∆ � êðèòè÷åñêèå èíäåêñû; ρc � êðèòè÷åñêàÿ ïëîòíîñòü; r � òåïëîòà ïàðîîáðàçîâàíèÿ.

Íà îñíîâå äàííîé ñèñòåìû óðàâíåíèé, p = ps (T ) [1] è (1)�(3), âûïîëíåí àíàëèç ðÿäà
ìîäåëåé ñðåäíåãî äèàìåòðà. Ïðè ýòîì ìû èñïîëüçîâàëè îäèí è òîò æå ìàññèâ äàííûõ î
äàâëåíèè ps è ïëîòíîñòè ρ+ è ρ− ðÿäà âåùåñòâ (àðãîíà, ãåêñàôòîðèäà ñåðû, DEE è äð.).
Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå äëÿ ðàçíûõ ìîäåëåé ñðåäíåãî äèàìåòðà, îáñóæäàþòñÿ.

1. Kozlov A.D., Lysenkov V.F., Popov P.V., Rykov V.A. // J. Eng. Phys. Thermophys. 1992. V. 62.
P. 611.
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Â äîêëàäå áóäóò ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ äèññîöèàöèîííûõ
ðàâíîâåñèé äëÿ àíèîííûõ êîìïëåêñîâ òèïà (ÌÕ4)2- = M2+ + 4X- â ãàëîãåíèäíûõ ðàñ-
ïëàâàõ íà îñíîâå MX2. Ðàññìàòðèâàåòñÿ óïðîù¼ííàÿ ìîäåëü ñìåñè çàðÿæåííûõ òâåðäûõ
ñôåð ðàçëè÷àþùèõñÿ äèàìåòðîâ, êîãäà ó÷èòûâàþòñÿ òîëüêî ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå âçàèìî-
äåéñòâèÿ è êîíå÷íûå ðàçìåðû èîíîâ, à âêëàä êîìïëåêñîâ â òåðìîäèíàìèêó ðàñïëàâà äî-
ïîëíèòåëüíî âíîñèò åãî ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ. Òàêàÿ ìîäåëü ÿâëÿåòñÿ åñòåñòâåííîé îò-
ïðàâíîé òî÷êîé äëÿ äàííîé ïðîáëåìû è ïðîëèâàåò ñâåò íà ìåõàíèçì ñàìîïðîèçâîëüíîãî
(â òåðìîäèíàìè÷åñêîì ñìûñëå) âîçíèêíîâåíèÿ çàðÿæåííûõ êîìïëåêñíûõ ãðóïïèðîâîê.
ßäðîì çàäà÷è ÿâëÿåòñÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé ðàâíîâåñèÿ, ñîäåðæàùàÿ è çàêîí äåéñòâóþ-
ùèõ ìàññ, è óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò ñàìîñîãëàñîâàííî ðàññ÷èòàòü ðàâ-
íîâåñíóþ êîíöåíòðàöèþ êîìïëåêñîâ è ïëîòíîñòü ðàñïëàâà. Íà ïðèìåðå àïïðîêñèìàöèè
äèàìåòðà êîìïëåêñà êàê óòðîåííîãî äèàìåòðà ïðîñòûõ èîíîâ ïîêàçûâàåòñÿ, ÷òî ýòî ìî-
æåò ïðèâîäèòü ê ñóùåñòâåííîìó çàâûøåíèþ ýôôåêòîâ èçìåíåíèÿ ìîëüíîãî îáúåìà ïðè
ðàññìîòðåíèè åãî òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè. Ó÷åò ïåðåêðûòèÿ àòîìîâ âíóòðè êîìïëåêñà
ïîçâîëÿåò îïèñàòü áîëåå ïëàâíîå èçìåíåíèå îáúåìà ñ òåìïåðàòóðîé. Ïðîâåäåíî îáîáùåíèå
ðàçâèòîé ìîäåëè íà ñëó÷àé áèíàðíûõ ðàñïëàâîâ ãàëîãåíèäîâ ìíîãîâàëåíòíûõ ìåòàëëîâ ñ
ãàëîãåíèäàìè ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ. Ïðèâîäÿòñÿ ïðèìåðû êðèâûõ êîíöåíòðàöèè êîìïëåê-
ñîâ îò ñîñòàâà óêàçàííûõ áèíàðíûõ ðàñïëàâîâ, òåðìîäèíàìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè. Â çà-
êëþ÷åíèè îáñóæäàþòñÿ ïðîáëåìû è ïåðñïåêòèâû îïèñàíèÿ ðåàëüíûõ ñîëåâûõ ðàñïëàâîâ,
ñîäåðæàùèå äâóõ- è òðåõ- âàëåíòíûå êàòèîíû.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíò � 18-03-00606).
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Êàðáèä áîðà (B4C) ñî÷åòàåò ðÿä âûñîêèõ ñëóæåáíûõ õàðàêòåðèñòèê, ÷òî îáóñëàâëè-
âàåò åãî óñïåøíîå èñïîëüçîâàíèå â ðÿäå âàæíûõ ïðèëîæåíèé - áðîíåâûõ êîíñòðóêöèÿõ,
àòîìíîé ýíåðãåòèêå è äð.. Ïîýòîìó èññëåäîâàíèþ ðàçíîîáðàçíûõ ñâîéñòâ êàðáèäà áîðà â
îáëàñòè âûñîêèõ äàâëåíèé è òåìïåðàòóð, â òîì ÷èñëå â ýêñòðåìàëüíûõ óñëîâèÿõ óäàðíîãî
ñæàòèÿ, ïîñâÿùåíà îáøèðíàÿ íàó÷íàÿ ëèòåðàòóðà (ñì. [1-3] è ññûëêè â íèõ). Â êîíòåêñòå
ïðåäëàãàåìîãî äîêëàäà ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ó÷¼ò íîâûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [1]
äëÿ îáëàñòè 200-800 ÃÏà ïîçâîëÿåò ïðåäïîëîæèòü ñóùåñòâîâàíèå ÿðêî âûðàæåííîãî èçëî-
ìà óäàðíîé àäèàáàòû B4C, îáóñëîâëåííîãî ïëàâëåíèåì êàðáèäà áîðà ïðè óäàðíîì ñæàòèè
â äèàïàçîíå 95<P<125 ÃÏà. Ýòà ãèïîòåçà, å¼ îáîñíîâàíèå è ðàçâèòèå ïðåäñòàâëåíû â [2].
Ïðè ýòîì ïîñòðîåíà ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ êàðáèäà áîðà è åãî ðàñïëàâà â âèäå ôóíêöèè ñâîèõ
ïåðåìåííûõ â ìåãàáàðíîì äèàïàçîíå äàâëåíèé óäàðíîãî ñæàòèÿ.

Â ïðåäñòàâëÿåìîì äîêëàäå ïîêàçàíî, ÷òî íåêîòîðûå ðåçóëüòàòû [2] ìîãóò áûòü èñ-
ïîëüçîâàíû â âèäå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ Ìè�Ãðþíàéçåíà, êîòîðîå, êàê èçâåñòíî, øèðî-
êî ïðèìåíÿåòñÿ ïðè ìàòåìàòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè óäàðíîâîëíîâûõ ïðîöåññîâ è ðÿäà
òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ óäàðíîñæàòîãî ìàòåðèàëà. Â äîêëàäå îáñóæäàþòñÿ êëþ÷åâûå
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êîìïîíåíòû óðàâíåíèÿ Ìè�Ãðþíàéçåíà äëÿ ðàñïëàâà êàðáèäà áîðà�îáú¼ìíûå çàâèñè-
ìîñòè êîýôôèöèåíòà Ãðþíàéçåíà, à òàêæå ïîòåíöèàëüíûå ôóíêöèè äàâëåíèÿ è ýíåðãèè.
Ðàññìîòðåíû ðàñ÷¼òû óäàðíîé àäèàáàòû, òåìïåðàòóðû, òåïëî¼ìêîñòè è ñêîðîñòè çâóêà
âäîëü óäàðíîé àäèàáàòû ðàñïëàâà êàðáèäà áîðà. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñîïîñòàâëÿþòñÿ
ñ ïîñëåäíèìè ïóáëèêàöèÿìè äðóãèõ àâòîðîâ [3], ãäå òàêæå ïðåäñòàâëåíû êîëè÷åñòâåííûå
ðåçóëüòàòû ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì ðàñïëàâà êàðáèäà áîðà, ïîëó÷åííûå íà îñíîâå
ïåðâîïðèíöèïíûõ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷¼òîâ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé Ïðåçè-
äèóìà ÐÀÍ ¾Êîíäåíñèðîâàííîå âåùåñòâî è ïëàçìà ïðè âûñîêèõ ïëîòíîñòÿõ ýíåðãèè¿.

1. Sterne P.A. et al,. // Journ. Phys. Conf. Ser., 2016. V. 717. P. 012082.
2. Ìîëîäåö À.Ì. è äð. // ÆÝÒÔ. 2017. T 151. âûï. 3. Ñ. 550.
3. Shamp A. et al,. // Phys. Rev. B. 2017. V. 95. P. 184111.

ÌÅÒÎÄ ÏÎÑÒÐÎÅÍÈß ÅÄÈÍÎÃÎ ÔÓÍÄÀÌÅÍÒÀËÜÍÎÃÎ
ÓÐÀÂÍÅÍÈß ÑÎÑÒÎßÍÈß SF6

ÐûêîâÑ.Â.,* ÊóäðÿâöåâàÈ.Â., ÐûêîâÂ.À.

ÑÏáÃÓÈÒÌÎ, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ðîññèÿ

*togg1@yandex.ru

Ðàññìîòðåí ìåòîä ïîñòðîåíèÿ åäèíîãî ôóíäàìåíòàëüíîãî óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ
(ÅÔÓÑ), îñíîâàííûé íà ëèíåéíîé ìîäåëè Ñêîôèëäà, ãèïîòåçå Áåíåäåêà è ïðåäñòàâëåíèè
ìàñøòàáíîé ãèïîòåçû êðèòè÷åñêîé òî÷êè â ñëåäóþùåì âèäå [1]:

∆S ·X
1−α
χ = ϕ0 + ϕ1 ·m2, m = ∆ρ ·X

β
χ , (1)

ãäå ∆S = (ρcTc/pc) [S (ρ, T )− S0 (ρ, T )] /φ (ω); S � ýíòðîïèÿ; φ (ω) � êðîññîâåðíàÿ ôóíê-
öèÿ; ∆ρ = ω − 1; ω = ρ/ρc; α, β, χ è ∆ � êðèòè÷åñêèå èíäåêñû; X � òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ
ôóíêöèÿ, èìåþùàÿ îñîáåííîñòü â êðèòè÷åñêîé òî÷êå, êîòîðàÿ õàðàêòåðèçóåòñÿ êðèòè÷å-
ñêèì èíäåêñîì χ (íàïðèìåð, åñëè X = KT , òî χ = γ).

Íà îñíîâå ñèñòåìû óðàâíåíèé (1) ðàññ÷èòàíà ñòðóêòóðà ôóíäàìåíòàëüíîãî óðàâíåíèÿ
SF6 è ìàñøòàáíàÿ ôóíêöèÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè Ãåëüìãîëüöà:

a(x) = A

[
(x+ x1)2−α − x1

x2

(x+ x2)2−α
]

+B(x+ x3)γ + C. (2)

Åäèíîå ôóíäàìåíòàëüíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ ñ ìàñøòàáíîé ôóíêöèåé (2) àïðîáèðî-
âàíî íà ïðèìåðå îïèñàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè ãåêñàôòîðèäà ñåðû. Ïðîâåäåí
àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Ðàññ÷èòàíû òàáëèöû ðàâíîâåñíûõ ñâîéñòâ SF6 â îáëàñòè
ïàðàìåòðîâ ñîñòîÿíèÿ: ïî òåìïåðàòóðå îò 223.555 K äî 625 K è ïî äàâëåíèþ äî 150 ÌÏà.
Òàêæå ðàññ÷èòàíû ïîäðîáíûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå òàáëèöû äëÿ øèðîêîé îêðåñòíîñòè êðè-
òè÷åñêîé òî÷êè. Ïîêàçàíî, ÷òî ïî òî÷íîñòè ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíûõ ñâîéñòâ â ðåãóëÿðíîé
÷àñòè òåðìîäèíàìè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè ïðåäëîæåííîå óðàâíåíèå R1234yf íå óñòóïàåò ôóí-
äàìåíòàëüíûì óðàâíåíèÿì ñîñòîÿíèÿ [2, 3].

1. Rykov V.A., Rykov S.V., Kudryavtseva I.V., Sverdlov A.V. // J. Phys.: Conf. Ser. 2017. V. 891.
P. 012334.

2. Scalabrin G., Bettio L., Marchi P., Stringari P. // J. Phys. Chem. Ref. Data. 2007. V. 36. P. 617.
3. Guder C., Wagner W. // J. Phys. Chem. Ref. Data. 2009. V. 38. P. 33.
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Íåêîòîðûå àâòîðû èññëåäîâàëè ýêñïåðèìåíòàëüíî ôàçîâîå ðàâíîâåñèå æèäêîñòü-ïàð
â áèíàðíûõ ñìåñÿõ, ñîäåðæàùèõ ìåòàí, íî íå îïèñàëè àíàëèòè÷åñêè ïîëó÷åííûå äàííûå.
Ïîýòîìó íàìè âûïîëíåíî àíàëèòè÷åñêîå îïèñàíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î ôàçî-
âîì ðàâíîâåñèè â áèíàðíûõ ñìåñÿõ ãåëèé-ìåòàí, àðãîí-ìåòàí è äèîêñèä óãëåðîäà-ìåòàí.
Ñîñòàâëåííûå óðàâíåíèÿ ïðåäñòàâëÿþò äàâëåíèå æèäêîñòè ëèáî ïàðà êàê ôóíêöèþ òåì-
ïåðàòóðû è ñîñòàâà è ñîäåðæàò îò 4 äî 6 êîýôôèöèåíòîâ.

Ïðè ñîñòàâëåíèè óðàâíåíèé èñïîëüçîâàíà ïðîãðàììà, ïðåäóñìàòðèâàþùàÿ îïòèìèçà-
öèþ ÷èñëà êîýôôèöèåíòîâ óðàâíåíèé áåç ñóùåñòâåííîãî ñíèæåíèÿ òî÷íîñòè àïïðîêñè-
ìàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Ïðîãðàììà îáåñïå÷èâàåò âûáîð íàèáîëåå çíà÷èìûõ
êîýôôèöèåíòîâ èç áàíêà, ñîäåðæàùåãî 30 êîýôôèöèåíòîâ.

Äëÿ ñìåñè ãåëèé-ìåòàí èñïîëüçîâàíû 305 îïûòíûõ çíà÷åíèé äàâëåíèÿ æèäêîñòè è ïà-
ðà èç 4-õ èñòî÷íèêîâ â èíòåðâàëàõ òåìïåðàòóðû 93. . . 191 Ê è äàâëåíèÿ 0,48. . . 26,22 ÌÏà.
Äëÿ ñìåñè àðãîí-ìåòàí èñïîëüçîâàíû 168 çíà÷åíèé äàâëåíèÿ æèäêîñòè è ïàðà èç 4-õ èñ-
òî÷íèêîâ â èíòåðâàëàõ òåìïåðàòóðû 90. . . 126 Ê è äàâëåíèÿ 0,016. . . 3,87 ÌÏà. Äëÿ ñìåñè
äèîêñèä óãëåðîäà-ìåòàí èñïîëüçîâàíû 184 çíà÷åíèÿ äàâëåíèÿ èç 4-õ èñòî÷íèêîâ â èí-
òåðâàëàõ òåìïåðàòóðû 219. . . 293 Ê è äàâëåíèÿ 0,58. . . 8,52 ÌÏà. Äëÿ æèäêîñòè è ïàðà
ïîëó÷åíî ïî÷òè îäèíàêîâîå êîëè÷åñòâî äàííûõ.

Ñðåäíèå êâàäðàòè÷åñêèå îòêëîíåíèÿ îïûòíûõ çíà÷åíèé äàâëåíèÿ îò ðàññ÷èòàííûõ ñî-
ñòàâëÿþò îò 1,8 äî 5,3%. Íàèáîëüøåå îòêëîíåíèå íàáëþäàåòñÿ ó ñìåñè ãåëèé-ìåòàí â ñâÿçè
ñ ðåçêèì ðîñòîì äàâëåíèÿ íà èçîòåðìàõ â çàâèñèìîñòè îò ñîñòàâà. Ïîñòðîåííûå ãèñòîãðàì-
ìû îòêëîíåíèé ïîêàçûâàþò, ÷òî ðàñïðåäåëåíèå îòêëîíåíèé áëèçêî ê íîðìàëüíîìó.

Óðàâíåíèÿ ïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü ñîñòàâ ëèáî òåìïåðàòóðó ôàç ïðè çàäàííûõ çíà÷å-
íèÿõ îñòàëüíûõ ïàðàìåòðîâ ôàçîâîãî ðàâíîâåñèÿ. Ðàñ÷¼òû ñîñòàâà è òåìïåðàòóðû ñîñó-
ùåñòâóþùèõ ôàç ïîêàçàëè âïîëíå óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñîâàíèå ðàñ÷¼òíûõ çíà÷åíèé
ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

ÈÇÎÕÎÐÍÀß ÒÅÏËÎÅÌÊÎÑÒÜ È ËÈÍÈÈ ÔÀÇÎÂÎÃÎ ÐÀÂÍÎÂÅÑÈß
ÁÈÍÀÐÍÎÉ ÑÈÑÒÅÌÛ Í-ÃÅÊÑÀÍ+ÂÎÄÀ Â ÈÍÒÅÐÂÀËÅ

ÊÎÍÖÅÍÒÐÀÖÈÉ 0-0.2566 Ì.Ä. Í2Î

ÁåçãîìîíîâàÅ.È.,* ÑàèäîâÑ.Ì.

ÈÔ ÄÍÖ ÐÀÍ, Ìàõà÷êàëà, Ðîññèÿ
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Íà âûñîêîòåìïåðàòóðíîì àäèàáàòè÷åñêîì êàëîðèìåòðå Õ.È. Àìèðõàíîâà [1] áûëè ïðî-
âåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ Cv, V, T ñâîéñòâ ñèñòåìû í-ãåêñàí+âîäà äëÿ
ðàçëè÷íûõ ñîñòàâîâ (õ): 0,1195; 0,1662; 0,1998; 0,2566 ìîëüíûõ äîëåé Í2Î â èíòåðâàëå
òåìïåðàòóð 312 � 503 K è äàâëåíèé äî 6 ÌÏà.

Äëÿ èññëåäîâàíèé èñïîëüçîâàëñÿ àäèàáàòè÷åñêèé êàëîðèìåòð îáúåìîì 432,611 ñì3 ïðè
òåìïåðàòóðå T = 298,15 K è àòìîñôåðíîì äàâëåíèè 0,1 MPa.

Äëÿ êàæäîé èçìåðåííîé èçîõîðû áûëè îáíàðóæåíû äâà ñêà÷êà èçîõîðíîé òåïëîåìêî-
ñòè. Ðåçêèé ñêà÷îê òåïëîåìêîñòè ïðè ïåðåñå÷åíèè ãðàíèö òðåõ è äâóõôàçíûõ îáëàñòåé
ñâÿçàí ñ ôàçîâûìè ïåðåõîäàìè æèäêîñòü-æèäêîñòü-ãàç â æèäêîñòü-ãàç, ïðîèñõîäÿùèìè â
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áèíàðíîé ñìåñè í-ãåêñàí + âîäà, ôàçîâûé ïåðåõîä, ñâÿçàííûé ñ ðàñòâîðåíèåì êîìïîíåíòîâ
(æèäêîñòü-æèäêîñòü), áîëåå ïëàâíûé è ïðîèñõîäèò â íåêîòîðîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð.

Ïî äàííûì èçìåðåíèé òåïëîåìêîñòè Ñv, ïîñòðîåíû êðèâûå ôàçîâîãî ðàâíîâåñèÿ
æèäêîñòü�æèäêîñòü�ãàç, æèäêîñòü�æèäêîñòü è æèäêîñòü�ãàç â çàâèñèìîñòè îò ïëîòíîñòè
è ñîñòàâà. Ôîðìà êðèâîé ôàçîâîãî ðàâíîâåñèÿ æèäêîñòü (ìåíåå ëåòó÷èé êîìïîíåíò)�ãàç
(áîëåå ëåòó÷èé êîìïîíåíò) äëÿ ñîñòàâà 0,2566 ìîëüíûõ äîëåé Í2Î èìååò ïàðàáîëè÷åñêóþ
ôîðìó è îòëè÷àåòñÿ îò âñåõ ñîñòàâîâ. Äëÿ ýòîé êîíöåíòðàöèè êðèâûå ôàçîâîãî ðàâíîâå-
ñèÿ æèäêîñòü�æèäêîñòü è æèäêîñòü�ãàç ïåðåñåêàþòñÿ â îäíîé òî÷êå � êðèòè÷åñêîé òî÷êå
òðåõôàçíîãî ðàâíîâåñèÿ èëè âåðõíåé êîíå÷íîé êðèòè÷åñêîé òî÷êå (ÂÊÊÒ).

Èñïîëüçóÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå íà êðèòè÷åñêîé ëèíèè äëÿ ñìåñè è äàííûå äàâ-
ëåíèÿ ïàðà ÷èñòîãî ðàñòâîðèòåëÿ (í-ãåêñàíà) áûë ðàññ÷èòàí ïàðàìåòð Êðè÷åâñêîãî. Íà
îñíîâå ïàðàìåòðà Êðè÷åâñêîãî áûëè òàêæå ðàññ÷èòàíû òåðìîäèíàìè÷åñêèå è ñòðóêòóð-
íûå ñâîéñòâà ðàçáàâëåííîé ñìåñè í-ãåêñàí + âîäà âáëèçè êðèòè÷åñêîé òî÷êè í-ãåêñàíà.

1. Àìèðõàíîâ Õ.È., Àëèáåêîâ Á.Ã., Âèõðîâ Ä.È., Ìèðñêàÿ Â.À. Èçîõîðíàÿ òåïëîåìêîñòü è äðóãèå
êàëîðè÷åñêèå ñâîéñòâà óãëåâîäîðîäîâ ìåòàíîâîãî ðÿäà. Ìàõà÷êàëà: Äàãêíèãîèçäàò, 1981.
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Èçó÷åíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê è ôàçîâûõ ðàâíîâåñèé â ðàçëè÷íûõ ñè-
ñòåìàõ ÿâëÿåòñÿ âàæíåéøåé ÷àñòüþ áîëüøèíñòâà èññëåäîâàíèé, ñâÿçàííûõ ñ ìàòåðèàëî-
âåäåíèåì, ïîñêîëüêó ïðè ðàññìîòðåíèè òåõ èëè èíûõ ñâîéñòâ ìàòåðèàëà â ïåðâóþ î÷åðåäü
íåîáõîäèìî îáëàäàòü èíôîðìàöèåé î ãðàíèöàõ óñòîé÷èâîñòè êàæäîé ôàçû â ñèñòåìå. Ñó-
ùåñòâóþò ðàçëè÷íûå òåîðåòè÷åñêèå ïîäõîäû ê ðåøåíèþ ýòîé ïðîáëåìû, îñíîâàííûå íà
ìåòîäàõ ab initio, ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è
èõ êîìáèíàöèè, â òî âðåìÿ êàê ñòàòèñòèêî-òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ òåîðèÿ ïðèìåíèòåëüíî ê
ýòèì çàäà÷àì ìåíåå ðàçðàáîòàíà.

Îäíèì èç íàïðàâëåíèé â ýòîé îáëàñòè ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
ñâîéñòâ è ìåæôàçíûõ ãðàíèö â ñîëåâûõ ðàñïëàâàõ. Ïîýòîìó òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ðàç-
ëè÷íûõ ýôôåêòîâ, íàáëþäàåìûõ â ýòèõ ñèñòåìàõ, ÿâëÿåòñÿ âàæíîé çàäà÷åé. Äàííîå èñ-
ñëåäîâàíèå ñâÿçàíî ñ èçó÷åíèåì âëèÿíèÿ ïîëÿðèçàöèîííûõ ýôôåêòîâ ìåæäó èîíàìè íà
òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà è ïðîöåññ ïëàâëåíèÿ ãàëîãåíèäíûõ ðàñïëàâîâ ùåëî÷íûõ ìå-
òàëëîâ. Òðóäíîñòü çäåñü çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïîëÿðèçàöèîííûå ýôôåêòû âñåãäà âîçíè-
êàþò íå òîëüêî ìåæäó ñîñåäíèìè ÷àñòèöàìè, à òàêæå â ïîñëåäóþùèõ êîîðäèíàöèîííûõ
ñôåðàõ. Ïîýòîìó äëÿ ðàññìîòðåíèÿ ïîëÿðèçàöèîííûõ ýôôåêòîâ íåîáõîäèìî ââîäèòü äè-
ýëåêòðè÷åñêóþ ïîñòîÿííóþ.

Â ñîîáùåíèè áóäåò ïðåäñòàâëåíà ñòàòèñòèêî-òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëü ó÷åòà ïîëÿðè-
çàöèîííîãî âêëàäà â ïàðíûé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ èîíîâ ñîëåâîãî ðàñïëàâà. Òàêàÿ
ìîäåëü ðåàëèçîâàíà ïðè ïîìîùè òåðìîäèíàìè÷åñêîé òåîðèè âîçìóùåíèé, ãäå ýòàëîííîé
ñèñòåìîé ÿâëÿåòñÿ ïîòåíöèàë çàðÿæåííûõ òâåðäûõ ñôåð. Òàêèì îáðàçîì, áîëåå ñëàáûé
ýôôåêò ïîëÿðèçàöèè èîíîâ ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê âîçìóùåíèå.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðî-
åêòà � 18-33-01234.
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ÎëÿíèíàÍ.Â., ÁåëüòþêîâÀ.Ë.,* ËàäüÿíîâÂ.È.

ÓäìÔÈÖ ÓðÎ ÐÀÍ, Èæåâñê, Ðîññèÿ
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Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîâåäåíû èññëåäîâàíèÿ òåìïåðàòóðíûõ (ïîëèòåðìà) è êîíöåí-
òðàöèîííûõ (èçîòåðìà) çàâèñèìîñòåé êèíåìàòè÷åñêîé âÿçêîñòè ðàñïëàâîâ ñèñòåì Co-Si,
Co-B è Co-Si-B.

Èññëåäîâàíèÿ âÿçêîñòè ïðîâîäèëè ìåòîäîì êðóòèëüíûõ êîëåáàíèé íà àâòîìàòèçèðî-
âàííîé óñòàíîâêå [1] â çàùèòíîé àòìîñôåðå ãåëèÿ â òèãëÿõ èç Al2O3 ïðè íàëè÷èè äâóõ
òîðöåâûõ ïîâåðõíîñòåé òðåíèÿ [2].

Ïîëèòåðìû âÿçêîñòè ðàñïëàâîâ ñèñòåì Co-Si è Co-B (äî 54 àò.% ìåòàëëîèäà), à òàê
æå ðàñïëàâîâ ñèñòåì Co89BxSi11−x, Co81BxSi19−x è Co75BxSi25−x èìåþò ìîíîòîííûé õàðàê-
òåð è õîðîøî îïèñûâàþòñÿ óðàâíåíèåì Àððåíèóñà. Ýòî óêàçûâàåò íà îòñóòñòâèå ðåçêèõ
èçìåíåíèé ñòðóêòóðû ðàñïëàâîâ ïðè èõ íàãðåâå.

Èçîòåðìû âÿçêîñòè ðàñïëàâîâ Co-Si èìåþò êóïîëîîáðàçíûé âèä ñ ìàêñèìàëüíûìè çíà-
÷åíèÿìè â èíòåðâàëå 30-40 àò.% êðåìíèÿ. Âÿçêîñòü ðàñïëàâîâ ñèñòåìû Co-B ïðè ñîäåð-
æàíèè áîðà äî 15 àò.% è â èíòåðâàëå îò 36 äî 50 àò.% ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò êîíöåí-
òðàöèè. Â èíòåðâàëå êîíöåíòðàöèé îò 20 äî 36 àò.% áîðà íàáëþäàåòñÿ èíòåíñèâíûé ðîñò
çíà÷åíèé âÿçêîñòè ðàñïëàâà. Íåìîíîòîííûé õàðàêòåð èçîòåðì âÿçêîñòè ñâèäåòåëüñòâóåò
îá èçìåíåíèè òèïà áëèæíåãî óïîðÿäî÷åíèÿ â ðàñïëàâå ïðè èçìåíåíèè ñîñòàâà.

Èçîòåðìû âÿçêîñòè êâàçèáèíàðíûõ ñèñòåì Co-Si-B èìåþò ìîíîòîííûé õàðàêòåð. Çà-
ìåíà àòîìîâ êðåìíèÿ àòîìàìè áîðà â ýòèõ ñèñòåìàõ ïðàêòè÷åñêè íå îêàçûâàåò âëèÿíèÿ
íà çíà÷åíèÿ âÿçêîñòè ðàñïëàâîâ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ãîñóäàðñòâåííîãî çàäàíèÿ ÔÀÍÎ Ðîññèè (� ãîñ. ðåãèñòðà-
öèè òåìû ÀÀÀÀ-À17-117022250039-4)

1. Áåëüòþêîâ À.Ë., Ëàäüÿíîâ Â.È. // Ïðèáîðû è òåõíèêà ýêñïåðèìåíòà. 2008. No. 2. Ñ. 155.
2. Îëÿíèíà Í.Â., Áåëüòþêîâ À.Ë., Ãîí÷àðîâ Î.Þ., Ëàäüÿíîâ Â.È. // Ðàñïëàâû. 2012. No. 2. Ñ. 83.

ÂßÇÊÎÑÒÜ ÓÊÑÓÑÍÎÉ È ÌÀÑËßÍÎÉ ÊÈÑËÎÒ, À ÒÀÊÆÅ ÈÕ
ÂÎÄÍÛÕ ÐÀÑÒÂÎÐÎÂ

ÃàáèòîâÈ.Ð.,* Çàðèïîâ Ç.È.

ÔÃÁÎÓ ÂÎ "ÊÍÈÒÓÊàçàíü, Ðîññèÿ

*gabitov.ilgiz@gmail.com

Ïðîáëåìà óòèëèçàöèè îòõîäîâ ïðîèçâîäñòâà ïðèîáðåòàåò âñ¼ áîëüøóþ àêòóàëüíîñòü.
Òàê, ïî äàííûì Ìèíïðèðîäû ÐÔ [1] çà 2016 ãîä, íà òåððèòîðèè Ðîññèè íàêîïëåíî îêîëî
ïîëóìèëëèàðäà òîíí îòõîäîâ, îòíîñÿùèõñÿ ê I-IV êëàññàì îïàñíîñòè. Ïðè÷¼ì êîëè÷åñòâî
ýòî ïðîäîëæàåò åæåãîäíî óâåëè÷èâàòüñÿ. Â ñâÿçè ñ ýòèì ïî-ïðåæíåìó àêòóàëüíîé ÿâëÿåò-
ñÿ çàäà÷à ðàçðàáîòêè è âíåäðåíèÿ íîâûõ ïðîãðåññèâíûõ ñïîñîáîâ óòèëèçàöèè, ñïîñîáíûõ
ðåøèòü ñóùåñòâóþùèå ïðîáëåìû. Îäíèì èç òàêèõ ñïîñîáîâ ìîæåò ñòàòü ïðîöåññ ñâåðõ-
êðèòè÷åñêîãî âîäíîãî îêèñëåíèÿ ÑÊÂÎ [2], îáëàäàþùèé âûñîêîé ýôôåêòèâíîñòüþ, âûñî-
êîé îïåðàòèâíîñòüþ, ýêîëîãè÷åñêîé áåçîïàñíîñòüþ, è ïðè ýòîì îñòàþùèéñÿ ýêîíîìè÷åñêè
ðåíòàáåëüíûì.
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ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

Èññëåäîâàíèþ ïðîöåññà ÑÊÂÎ ïîñâÿùåíî áîëüøîå êîëè÷åñòâî ðàáîò, â òîì ÷èñëå âû-
ïîëíåííûå íà êàôåäðå òåîðåòè÷åñêèõ îñíîâ òåïëîòåõíèêè ÔÃÁÎÓ ÂÎ "ÊÍÈÒÓ"[3, 4], ãäå
íàñòîÿùèé ýòàï èññëåäîâàíèÿ ïîäðàçóìåâàåò ïîñòðîåíèå ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ïðîöåññà
âîäíîãî îêèñëåíèÿ ñ öåëüþ ìàñøòàáèðîâàíèÿ åãî äî ïðîìûøëåííûõ ðàçìåðîâ. Âàæíåé-
øèì óñëîâèåì ïîëó÷åíèÿ òàêîé ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå äîñòîâåðíûõ äàííûõ ïî òåïëî-
ôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñèñòåì, ó÷àñòâóþùèõ â ìîäåëèðóåìîì ïðîöåñ-
ñå.

Íàñòîÿùèé äîêëàä ïîñâÿù¼í èññëåäîâàíèþ âÿçêîñòè óêñóñíîé è ìàñëÿíîé êèñëîò, à
òàêæå èõ âîäíûõ ðàñòâîðîâ â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 298.15 - 473.15 Ê ïðè äàâëåíèÿõ äî
30 ÌÏà. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ äèíàìè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ âÿçêîñòè ïîëó÷åíû
íà àïðîáèðîâàííîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêå [5]. Ïîëó÷åííûå çàâèñèìîñòè ñâîéñòâ
òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñèñòåì îò ïàðàìåòðîâ ñîñòîÿíèÿ îïèñàíû ìàòåìàòè÷åñêèìè ìîäåëÿìè
ñ ïðèìåíåíèåì óðàâíåíèé Arrhenius-Andrade è Redlich-Kister.

1. Äîêëàä Ìèíïðèðîäû Ðîññèè // Ì.: ÍÈÀ-Ïðèðîäà. 2017. 760 ñ.;
2. Ãàëêèí À.À., Ëóíèí Â.Â. // Óñïåõè Õèìèè. 2005. Ò. 74. � 1, 24-40;
3. Çàõàðîâ À. À., Óñìàíîâ Ð. À. // Âåñòíèê Êàçàíñêîãî òåõíîëîã. óí-òà. 2012. Ò. 15. � 11, 194-196;
4. Àåòîâ À.Ó., Ãóìåðîâ Ô.Ì. è äð. // Áóòëåðîâñêèå ñîîáùåíèÿ. 2017. Ò. 50. � 4, 67-75;
5. Øàìñåòäèíîâ Ô.Í., Ãàáèòîâ È.Ð., Çàðèïîâ Ç.È., è äð. // Âåñòíèê Êàçàíñêîãî òåõíîëîã. óí-òà.

2013. Ò. 16. � 18, 112-114.

ÐÀÑ×ÅÒ ÑÄÂÈÃÎÂÎÉ ÂßÇÊÎÑÒÈ ÆÈÄÊÈÕ ÓÃËÅÂÎÄÎÐÎÄÎÂ Ñ
ÏÎÌÎÙÜÞ ÌÅÒÎÄÎÂ ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈ

ÊîíäðàòþêÍ.Ä.,* ÏèñàðåâÂ.Â.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*kondratyuk@phystech.edu

Ñîâðåìåííàÿ èíäóñòðèÿ ïðîÿâëÿåò áîëüøîé èíòåðåñ ê èññëåäîâàíèþ ñâîéñòâ æèäêèõ
óãëåâîäîðîäîâ, òàê êàê îíè âõîäÿò â ñîñòàâ ñìàçî÷íûõ, èçîëÿöèîííûõ è òîïëèâíûõ ñìåñåé.
Îäíèìè èç îïðåäåëÿþùèõ õàðàêòåðèñòèê ÿâëÿþòñÿ òðàíñïîðòíûå êîýôôèöèåíòû (äèô-
ôóçèÿ, âÿçêîñòü è òåïëîïðîâîäíîñòü).

Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû âÿçêîñòè æèäêèõ óãëåâîäîðîäîâ ïðîäåìîíñòðèðîâàëè âîçìîæ-
íîñòü ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà Ãðèíà�Êóáî [1] â ñëó÷àå îäíîêîìïîíåíòíûõ ñèñòåì. Ïîëó-
÷åííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ âÿçêîñòè äëÿ èññëåäóåìûõ óãëåâîäîðîäîâ ñîâïàäàþò ñ
ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè â ïðåäåëàõ 10 %. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ çàâèñèìîñòü âÿçêîñòè
îò òåìïåðàòóðû âîñïðîèçâîäèòñÿ ñ ïîìîùüþ èñïîëüçóåìûõ ìåòîäîâ.

Ïðîâåäåí àíàëèç âêëàäîâ ðàçëè÷íûõ êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæåíèé â èíòåãðàë âÿç-
êîñòè. Ïðåäëîæåí ïîäõîä äëÿ óäîáíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ â âèäå òàáëèö. Ïîêàçàíî,
÷òî âêëàäû îòäåëüíûõ êîìïîíåíò ìîãóò íà ïîðÿäîê ïðåâîñõîäèòü èòîãîâîå çíà÷åíèå èíòå-
ãðàëà. Òàêæå ïîëó÷åíî, ÷òî âðåìåíà êîððåëÿöèè ðàñòóò ñ óâåëè÷åíèåì êîëè÷åñòâà àòîìîâ
â ìîëåêóëå óãëåâîäîðîäà.

Âûïîëíåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ìåòîäîì Ãðèíà�Êóáî, ñ ðåçóëüòàòàìè
èç íåðàâíîâåñíîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [2]. Çíà÷åíèÿ ñîâïàäàþò â ïðåäåëàõ âû÷èñëè-
òåëüíîé ïîãðåøíîñòè äëÿ âñåãî ðÿäà èññëåäóåìûõ í�àëêàíîâ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ
è äàâëåíèÿõ.

Â ðàáîòå âûïîëíåíî ñðàâíåíèå òðåõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ: TraPPE-EH, OPLS-
AA è COMPASS, êîòîðûé â îòëè÷èå îò TraPPE-EH è OPLS-AA ó÷èòûâàåò àíãàðìîíèçì
ñâÿçåé è óãëîâ. Â ñëó÷àå âÿçêîñòè, âñå òðè ïîòåíöèàëà äàþò ñõîæèå ðåçóëüòàòû.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ãðàíòà ÐÍÔ � 17-79-20391.
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Transport, optical and radiation properties of substances

1. Zhang Y., Otani A., Maginn E. J. // J. Chem. Theory Comput. 2015. V. 11. No. 8. P. 3537.
2. Bordat P., M�uller-Plathe F. // J. Chem. Phys. 2002. V. 116. No. 8. P. 3362.
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*iliyapov@rambler.ru

Äîêëàä íàïðàâëåí íà ýêñïåðèìåíòàëüíóþ ïðîâåðêó ãèïîòåçû Ë. Ï. Ôèëèïïîâà î âçà-
èìîñâÿçè âåëè÷èíû äîïîëíèòåëüíîãî òåïëîâîãî ñîïðîòèâëåíèÿ ðàñòâîðîâ (îòíîñèòåëüíî
àääèòèâíîãî çàêîíà) ñ âåëè÷èíîé èõ îáúåìà ñìåøåíèÿ. Ðàíåå ôàêò òàêîé âçàèìîñâÿçè áûë
ïîäòâåðæäåí äëÿ ðàñòâîðîâ ñ ïîëîæèòåëüíûì îáúåìîì ñìåøåíèÿ. Â ýòîì èññëåäîâàíèè
ðàññìîòðåíû ðàñòâîðû ñ îòðèöàòåëüíûì îáúåìîì ñìåøåíèÿ.

Ìåòîäèêà ñîñòîèò â ðåãèñòðàöèè ïàðàìåòðîâ îòêëèêà íà èìïóëüñíîå òåïëîâûäåëåíèå
ïðè çàäàííûõ ïàðàìåòðàõ ôóíêöèè íàãðåâà è ïîñëåäóþùåå èõ ñîïîñòàâëåíèå ñ àääèòèâ-
íûìè çíà÷åíèÿìè. Èñòî÷íèêîì òåïëà è ÷óâñòâèòåëüíûì ýëåìåíòîì ñëóæèò ïðîâîëî÷íûé
çîíä � òåðìîìåòð ñîïðîòèâëåíèÿ. Ïî èçìåðÿåìûì â îïûòå ïåðâè÷íûì äàííûì âû÷èñëÿ-
þòñÿ çíà÷åíèÿ ñðåäíåìàññîâîé òåìïåðàòóðû çîíäà T (t), ìîùíîñòè åãî íàãðåâà P (t), ïëîò-
íîñòè òåïëîâîãî ïîòîêà ÷åðåç åãî ïîâåðõíîñòü q(t) è òåïëîâîãî ñîïðîòèâëåíèÿ âåùåñòâà
Rλ(t) = ∆T (t)/q ïðè çàäàííîì ðåæèìå íàãðåâà äëÿ ëþáîãî ìîìåíòà âðåìåíè t.

Ïî ïðåäñòàâëåííîé ìåòîäèêå áûëè ïðîâåäåíû îïûòû ñ ÷èñòûìè âåùåñòâàìè è ðàñòâî-
ðàìè âîäà-ãëèêîëè (ýòèëåíãëèêîëü, äèýòèëåíãëèêîëü, òðèýòèëåíãëèêîëü) ïðè àòìîñôåð-
íîì äàâëåíèè è òåìïåðàòóðàõ 90°C, 120°C, 150°C. Ïîñëåäíèå äâå òåìïåðàòóðû íàõîäÿòñÿ
â îáëàñòè ïåðåãðåòûõ ñîñòîÿíèé ðàñòâîðîâ ñ ñóùåñòâåííûì ñîäåðæàíèåì âîäû.

Îáíàðóæåíî, ÷òî õàðàêòåðèñòèêè òåïëîïåðåíîñà ðàñòâîðîâ ñ îòðèöàòåëüíûì îáúåìîì
ñìåøåíèÿ èìåþò îòðèöàòåëüíûå îòêëîíåíèÿ îò àääèòèâíûõ çíà÷åíèé. Äàííîå îáñòîÿ-
òåëüñòâî ñâèäåòåëüñòâóåò î ñóùåñòâîâàíèè äîïîëíèòåëüíîãî òåïëîâîãî ñîïðîòèâëåíèÿ â
ðàñòâîðàõ äàííîãî òèïà. Òàêæå îáíàðóæåíà êà÷åñòâåííàÿ êîððåëÿöèÿ ìåæäó âåëè÷èíîé
äîïîëíèòåëüíîãî òåïëîâîãî ñîïðîòèâëåíèÿ è âåëè÷èíîé îáúåìà ñìåøåíèÿ ðàñòâîðîâ.

ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÑÏÅÊÒÐÎÂ ÈÇËÓ×ÅÍÈß ÂÛÑÎÊÎ
ÎÐÈÅÍÒÈÐÎÂÀÍÍÎÃÎ ÏÈÐÎËÈÒÈ×ÅÑÊÎÃÎ ÃÐÀÔÈÒÀ

Ñåí÷åíêîÂ.Í.,* ÁåëèêîâÐ.Ñ.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*pyrolab@ihed.ras.ru

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ äàííûå ïî òåðìîðàäèàöèîííûì ñâîéñòâàì ïèðîëèòè÷åñêîãî ãðà-
ôèòà ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ ïðåäñòàâëÿþò íåñîìíåííûé èíòåðåñ. Ïðè÷èíîé ýòîãî
ÿâëÿåòñÿ êàê íåâîçìîæíîñòü ïðîâåäåíèÿ ñòàöèîíàðíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé
ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå 3300 K, òàê è îñîáåííîñòè èññëåäóåìîãî ìàòåðèàëà.

Â õîäå ýêñïåðèìåíòîâ ïî èìïóëüñíîìó ìèëëèñåêóíäíîìó ýëåêòðè÷åñêîìó íàãðåâó áû-
ëè ïîëó÷åíû ñïåêòðû èçëó÷åíèÿ ïèðîãðàôèòà ïðè òåìïåðàòóðàõ, áëèçêèõ ê òåìïåðàòóðå
ïëàâëåíèÿ, â äèàïàçîíå äëèí âîëí 0,25-0,8 ìêì. Â êà÷åñòâå èññëåäóåìîãî ìàòåðèàëà âûñòó-
ïàë HOPG ãðàôèò, èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäèëèñü ïðè ñòàòè÷åñêîì ãàçîâîì äàâëåíèè îêîëî
1 êáàð. Ïîëó÷åííûå ñïåêòðû òåðìè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ íàãðåòûõ îáðàçöîâ ïîçâîëÿþò ïîëó-
÷èòü çíà÷åíèÿ òåðìîðàäèàöèîííûõ ñâîéñòâ ïîâåðõíîñòåé, ïàðàëëåëüíîé è ïåðïåíäèêóëÿð-
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íîé áàçèñíîé ïëîñêîñòè ïèðîãðàôèòà, òàêèõ êàê ñïåêòðàëüíàÿ èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü
ïðè äàííûõ òåìïåðàòóðàõ.

ÐÅØÅÍÈÅ ÎÁÐÀÒÍÎÉ ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒÍÎÉ ÇÀÄÀ×È ÏÎ ÏÎÈÑÊÓ
ÎÒÐÀÆÀÒÅËÜÍÎ-ÈÇËÓ×ÀÒÅËÜÍÛÕ ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊ ÌÅÒÎÄÎÌ

ÐÅÃÓËßÐÈÇÀÖÈÈ ÒÈÕÎÍÎÂÀ

ÁîðùåâÍ.Î.,* ÀíòîíîâÂ.À., ÁåëÿâñêèéÀ.Å.

ÌÀÈ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*www.moriarty93@mail.ru

Ïðè ïðîâåäåíèè òåïëîôèçè÷åñêîãî ýêñïåðèìåíòà òðóäíî îïðåäåëèòü ðàçëè÷íûå õàðàê-
òåðèñòèêè ìàòåðèàëà â ëþáîé òî÷êå ïðîñòðàíñòâà, íåîáõîäèìî óñòàíàâëèâàòü îãðîìíîå êî-
ëè÷åñòâî òåðìîïàð, òî÷íî çíàòü ïîãðåøíîñòü èçìåðÿåìîãî îáîðóäîâàíèÿ, ìåòîäà ìîäåëè-
ðîâàíèÿ òåìïåðàòóðíîãî ïîëÿ è ò.ä. Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå óñòîé÷èâîãî
àëãîðèòìà îïðåäåëåíèå èçëó÷àòåëüíî-îòðàæàòåëüíûõ õàðàêòåðèñòèê â ðàññìàòðèâàåìîé
îáëàñòè ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåãóëÿðèçèðóþùåãî àëãîðèòìà Òèõîíîâà [1].

Ïåðâûì ýòàïîì èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå òåîðåòè÷åñêîãî ïîëÿ ìåòîäîì êî-
íå÷íûõ ýëåìåíòîâ, ãäå øàã ïî ïðîñòðàíñòâó âûáèðàåòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ òåìïåðàòóð íàõîäèëèñü â îäíèõ óçëàõ.

Âòîðûì ýòàïîì ÿâëÿåòñÿ çàäàíèå áàçèñíûõ ôóíêöèé îò âðåìåíè è êîîðäèíàòû, òàêèì
îáðàçîì ïîçâîëèâ ïðîâîäèòü ðàñ÷åò îòíîñèòåëüíî íåêîòîðîé ïîñòîÿííîé âåëè÷èíû ïîòîêà.

Òðåòüèì ýòàïîì ÿâëÿåòñÿ ñîñòàâëåíèå ôóíêöèîíàëà íåâÿçêè ìåæäó òåîðåòè÷åñêèìè è
ðàñ÷åòíûìè çíà÷åíèÿìè òåìïåðàòóð Ìèíèìóì ôóíêöèîíàëà ïðèðàâíèâàåòñÿ ê íóëåâîìó
âåêòîðó è ñèñòåìà ëèíåéíûõ àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé, îòêóäà íàõîäÿòñÿ ïîñòîÿííûå âå-
ëè÷èíû ýôôåêòèâíûõ ïîòîêîâ íà ãðàíèöå, ïðè äîìíîæåíèè íà ñîîòâåòñòâóþùèå áàçèñíûå
ôóíêöèè íàõîäÿòñÿ èñêîìûå òåïëîâûå ïîòîêè.

×åòâåðòûì ýòàïîì ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå ýôôåêòèâíîé ñòåïåíè ÷åðíîòû [2] è äèô-
ôóçíîé îòðàæàòåëüíîé ñïîñîáíîñòè ìàòåðèàëà, ðåøàÿ êëàññè÷åñêîå óðàâíåíèå Ñòåôàíà-
Áîëüöìàíà äëÿ ñåðîãî òåëà.

Òàêèì îáðàçîì, ïîñòðîåíû çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðíîãî íåñòàöèîíàðíîãî ïîëÿ îò ñòå-
ïåíè ÷åðíîòû è êîýôôèöèåíòà äèôôóçíîãî îòðàæåíèÿ ìàòåðèàëà ïðè äèôôóçíîì âû-
ñîêîèíòåíñèâíîì ëó÷èñòîì íàãðåâå, êîýôôèöèåíòîâ ÷óâñòâèòåëüíîñòè îò õàðàêòåðèñòèê
ïðîñòðàíñòâà.

1. Òèõîíîâ À.Í., Ãîí÷àðîâñêèé À.Â. ×èñëåííûå ìåòîäû ðåøåíèÿ íåêîððåêòíûõ çàäà÷. Èçä. Ì.
2012.

2. À.Ã. Áëîõ, Þ.À. Æóðàâëåâ, Ë.Í. Ðûæîâ. Òåïëîîáìåí èçëó÷åíèåì. Èçä. Ì.: Ýíåðãîàòîìèçäàò.
1991.
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ÊÎÐÐÅËßÖÈß ÝËÅÊÒÐÎÑÎÏÐÎÒÈÂËÅÍÈß È ÒÅÏËÎÂÎÃÎ
ÐÀÑØÈÐÅÍÈß ÈÍÒÅÐÌÅÒÀËËÈÄÀ Ti3Al

ÌóðëèåâàÆ.Õ.,*1,2 Ïàë÷àåâÄ.Ê.,1 ÈñõàêîâÌ.Ý.,1 ÐàáàäàíîâÌ.Õ.1

1ÄÃÓ, Ìàõà÷êàëà, Ðîññèÿ, 2ÄÃÓÍÕ, Ìàõà÷êàëà, Ðîññèÿ

*zhariyat@mail.ru

Â ðàáîòå èññëåäîâàíî àíîìàëüíîå ïîâåäåíèå ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ èíòåðìåòàëëèäà
Ti3Al, êîòîðîå çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî åãî òåìïåðàòóðíûé êîýôôèöèåíò ñîïðîòèâëåíèÿ
(ÒÊÑ) íîñèò ïîëóïðîâîäíèêîâûé õàðàêòåð. Òàêîå ïîâåäåíèÿ ÒÊÑ äëÿ ïðîâîäíèêîâ ñâÿ-
çûâàåòñÿ ñ âûñîêèì ñòàòè÷åñêèì áåñïîðÿäêîì. Äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ïðèðîäû îñîáåííîñòåé
ñâîéñòâ ýòîãî èíòåðìåòàëëèäà íàìè èññëåäîâàíû òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ýëåêòðîñî-
ïðîòèâëåíèÿ è êîýôôèöèåíòà òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ (ÊÒÐ). Îáðàçåö ïîëó÷åí èíäóêöè-
îííîé ïëàâêîé ÷èñòûõ òèòàíà è àëþìèíèÿ, îõëàæäåíèå ïðîâîäèëîñü â òîé æå ïå÷è ïîñëå
åå âûêëþ÷åíèÿ. Ïðåöèçèîííûå èçìåðåíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ÷åòûðåõ îáðàçöîâ çîí-
äîâûì ìåòîäîì ïðîâîäèëèñü ñ êîììóòàöèåé òîêà îò êîìíàòíûõ òåìïåðàòóð äî 1000 ◦C.
Îäíîâðåìåííî íà òîì æå îáðàçöå, ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ èçìåðÿëîñü åãî òåïëîâîå ðàñøè-
ðåíèå ìåòîäîì êâàðöåâîãî äèëàòîìåòðà.

Íàìè ïðîâåäåíû ÷åòûðå öèêëà íàãðåâà è îõëàæäåíèÿ îáðàçöà. Â ïåðâîì íàãðåâå íà
òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ñîïðîòèâëåíèÿ íàáëþäàåòñÿ ãèñòåðåçèñ, êîòîðûé ñóùåñòâåííî
ñíèæàëñÿ â ïîñëåäóþùèõ öèêëàõ. Èñ÷åçíîâåíèå ýôôåêòà ãèñòåðåçèñà ñâèäåòåëüñòâóåò î
äîñòèæåíèè ñèñòåìîé ñòàáèëèçèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ. Íà òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòÿõ,
êàê ÊÒÐ, òàê è ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ, ïðîÿâëÿþòñÿ îñîáåííîñòè, ïðè÷åì íà ïîñëåäíèõ
íàèáîëåå îò÷åòëèâî. Ýòî ñâÿçàíî ñ êîíêóðåíöèåé è äîìèíèðîâàíèåì ìåòàëëè÷åñêîãî è
ïîëóïðîâîäíèêîâîãî õàðàêòåðîâ ïðîâîäèìîñòè íà êàæäîì èç òåìïåðàòóðíûõ èíòåðâàëîâ.

Óñòàíîâëåíî, ÷òî àíîìàëèè íà òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòÿõ ñîïðîòèâëåíèÿ è ÊÒÐ
êîððåëèðóþò, ïðè÷åì ýòà êîððåëÿöèÿ ïðÿìàÿ, êàê è äëÿ òðàäèöèîííûõ ìåòàëëîâ. Ýòî
ñâèäåòåëüñòâóåò îá îïðåäåëÿþùåé ðîëè èçìåíåíèÿ ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ, ñâÿçàííîãî
ñ àíãàðìîíèçìîì êîëåáàíèé àòîìîâ ðåøåòêè, íå òîëüêî ïðè ôîðìèðîâàíèè ïîòåíöèàëà
ðàññåÿíèÿ ýëåìåíòàðíûõ çàðÿäîâûõ âîçáóæäåíèé, íî è ïðè ôîðìèðîâàíèè ñàìèõ çàðÿäî-
âûõ âîçáóæäåíèé. Ëîêàëüíûå ðàçóïîðÿäî÷åíèÿ àòîìîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå Ti3Al ïðè
ñîîòâåòñòâóþùåé òåðìîîáðàáîòêå ïðåäîñòàâëÿþò âîçìîæíîñòü óïðàâëåíèÿ àáñîëþòíûìè
çíà÷åíèÿìè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ýòîãî èíòåðìåòàëëèäà è åãî òåìïåðàòóðíûì êîýôôè-
öèåíòîì.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÃÇ � 3.5982.2017/8.9.

ÓÄÅËÜÍÀß ÝËÅÊÒÐÈ×ÅÑÊÀß ÏÐÎÂÎÄÈÌÎÑÒÜ ÑÀÏÔÈÐÀ ÏÐÈ
ÓÄÀÐÍÎÌ ÑÆÀÒÈÈ ÄÎ 750 ÃÏà

ÍèêîëàåâÄ. Í.,* ÒåðíîâîéÂ. ß., ØóòîâÀ.Â., ÎñòðèêÀ. Â.

ÈÏÕÔ ÐÀÍ, ×åðíîãîëîâêà, Ðîññèÿ

*nik@�cp.ac.ru

Ñàïôèð øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿ êàê èçîëÿòîð ïðè èçó÷åíèè ýëåêòðîïðîâîäíîñòè âåùåñòâ
ïðè ìíîãîêðàòíîì óäàðíîì ñæàòèè. Îäíàêî, ïðÿìûå èçìåðåíèÿ ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâ-
ëåíèÿ ñàïôèðà ïðè óäàðíîì ñæàòèè áûëè âûïîëíåíû â ðàáîòå [1] òîëüêî äî äàâëåíèÿ 220
ÃÏà, à ýêñòðàïîëÿöèÿ äàííûõ äàâàëà ìåòàëëè÷åñêèé óðîâåíü ïðîâîäèìîñòè ïðè äàâëåíèè
âûøå 270 ÃÏà.

Â äîêëàäå áóäóò ïðåäñòàâëåíû äàííûå èçìåðåíèé óäåëüíîé ýëåêòðîïðîâîäíîñòè ìî-
íîêðèñòàëëè÷åñêîãî ñàïôèðà Ì îðèåíòàöèè ïðè óäàðíîì ñæàòèè äî äàâëåíèÿ 750 ÃÏà.
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Äëÿ óäàðíîãî íàãðóæåíèÿ èçìåðèòåëüíîé ÿ÷åéêè èñïîëüçîâàëèñü ìàõîâñêèå êóìóëÿòèâ-
íûå ãåíåðàòîðû óäàðíîãî ñæàòèÿ, àíàëîãè÷íûå [2], â îäíîñòóïåí÷àòîé è äâóõñòóïåí÷à-
òîé êîíôèãóðàöèÿõ. Äëÿ èçìåðåíèÿ ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ ÿ÷åéêè èñïîëüçîâà-
ëàñü òðåõýëåêòðîäíàÿ ñõåìà. Ñêîðîñòü óäàðíîé âîëíû â ñàïôèðå è ÿðêîñòíàÿ òåìïåðàòóðà
èçìåðÿëèñü ïðè ïîìîùè ìíîãîêàíàëüíîãî îïòè÷åñêîãî ïèðîìåòðà è ñêîðîñòíûõ îïòè÷å-
ñêèõ äåòåêòîðîâ. Òàê æå èçìåðÿëàñü îòðàæàòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü ôðîíòà óäàðíîé âîëíû
íà äëèíå âîëíû 810 íì.

Ïîëó÷åííûå äàííûå ñðàâíèâàëèñü ñ äàííûìè ðàñ÷åòîâ [3]. Ïðè äàâëåíèè 550 ÃÏà èç-
ìåðåííàÿ óäåëüíàÿ ýëåêòðîïðîâîäíîñòü ñàïôèðà íå ïðåâûøàëà 60 Ñì/ñì, ÷òî äàåò âîç-
ìîæíîñòü èñïîëüçîâàòü åãî êàê èçîëÿöèîííûé ìàòåðèàë ïðè èçìåðåíèè ýëåêòðè÷åñêèõ
ñâîéñòâ ñæàòîãî âîäîðîäà.

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ãðàíòà ÐÔÔÈ 18-08-00964 À ñ èñïîëüçîâàíèåì îáîðó-
äîâàíèÿ Ìîñêîâñêîãî ðåãèîíàëüíîãî âçðûâíîãî öåíòðà êîëëåêòèâíîãî ïîëüçîâàíèÿ ÐÀÍ
(ÖÊÏÂ).

1. Weir S.T., Mitchell A.C., Nellis W.J. // J. Appl. Phys. 1996. V. 80. No. 3. P. 1522 - 1525.
2. Nikolaev D., Ternovoi V., Kim V., Shutov A. // Journal of Physics: Conference Series. 2014. V. 500.

No. 14. P. 1-5.
3. H. Liu, J.S.Tse, W.J.Nellis. // Scienti�c Reports. 2015. V. 5. P. 12823.
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Ñîâðåìåííàÿ òåîðèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ïðîâîäíèêîâ ïðåòåðïåâàåò êðèçèñ â ðåøå-
íèè òàêèõ âîïðîñîâ êàê: êîëè÷åñòâåííîå îïèñàíèå òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ôîíîííîãî
ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ äàæå äëÿ ÷èñòûõ, íîðìàëüíûõ ìåòàëëîâ; êîëè÷åñòâåííîå îïèñàíèå
òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ïðè ìàãíèòíîì è àòîìíîì óïîðÿäî-
÷åíèÿõ è ðàçóïîðÿäî÷åíèÿõ; ïðèðîäà ïðîâîäèìîñòè âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîä-
íèêîâ, ó êîòîðûõ îòñóòñòâóþò ñâîáîäíûå è íåëîêàëèçîâàííûå íîñèòåëè çàðÿäà; èíòåðïðå-
òàöèÿ îòðèöàòåëüíîãî òåìïåðàòóðíîãî êîýôôèöèåíòà ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ äëÿ ïðîâîä-
íèêîâ ñ âûñîêèì ñòàòè÷åñêèì áåñïîðÿäêîì. Áîëåå òîãî, ñóùåñòâóåò ïðîòèâîðå÷èå, ñâÿçàí-
íîå ñ ïðÿìîé è îáðàòíîé çàâèñèìîñòüþ ïðîâîäèìîñòè ìàòåðèàëîâ îò âðåìåí ðåëàêñàöèè
â âûðàæåíèÿõ Áëîõà è Ìàêñâåëëà ñîîòâåòñòâåííî. Ïðè÷åì, â òîì è äðóãîì ñëó÷àå ïîäðà-
çóìåâàåòñÿ ðåëàêñàöèÿ ñèñòåìû ê èñõîäíîìó ñîñòîÿíèþ â ðåçóëüòàòå åå ëèíåéíîé ðåàêöèè
íà îòêëîíåíèå îò çàðÿäîâîé îäíîðîäíîñòè ïðè óñòàíîâëåíèè ãðàäèåíòà ýëåêòðè÷åñêîãî
ïîòåíöèàëà, óäîâëåòâîðÿþùåé çàêîíó Îìà.

Ðàçðàáîòêà ïðèðîäîïîäîáíûõ òåõíîëîãèé ïîëó÷åíèÿ ìàòåðèàëîâ è èçäåëèé èç íèõ òðå-
áóåò ôóíäàìåíòàëüíûõ çíàíèé, â òîì ÷èñëå ïî ïðîâîäèìîñòè è åå ñâÿçè ñî ñòðóêòóðîé è
äðóãèìè ñâîéñòâàìè ýòèõ ìàòåðèàëîâ, îñíîâàííûõ íà íàäåæíûõ ýìïèðè÷åñêèõ äàííûõ.
Äîñòîâåðíûì èñòî÷íèêîì äàííûõ ïî òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ äî
ñèõ ïîð ÿâëÿþòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû.

Íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî òåìïåðàòóðíûì çàâèñèìîñòÿì ýëåêòðîñîïðî-
òèâëåíèÿ è òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ, ïîëó÷åííûõ (in situ) äëÿ ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ, îáíàðó-
æåíà ñâÿçü, áëèçêàÿ ê ôóíêöèîíàëüíîé, ìåæäó ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèåì è ïðîèçâåäåíèåì
êîýôôèöèåíòà òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ íà òåìïåðàòóðó. Óêàçàííàÿ ñâÿçü íå ïðîòèâîðå÷èò
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ïðèçíàííûì ïîëîæåíèÿì òåîðèè ïðîâîäèìîñòè è ýìïèðè÷åñêè îáîñíîâàíà. Îíà ñâèäå-
òåëüñòâóåò îá îïðåäåëÿþùåé ðîëè òåðìè÷åñêîé äåôîðìàöèè ðåøåòêè àòîìîâ â ôîðìè-
ðîâàíèè òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ïðîâîäíèêîâ. Íàëè÷èå òàêîé
ñâÿçè ïîçâîëÿåò óñòàíîâèòü ïðèðîäó ïðîâîäèìîñòè ìàòåðèàëîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ïåð-
âîãî óðîâíÿ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÃÇ � 3.5982.2017/8.9

ÒÐÀÍÑÏÎÐÒÍÛÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÐÀÇÐÅÆÅÍÍÛÕ ÃÀÇÎÂ È ÃÀÇÎÂÛÕ
ÑÌÅÑÅÉ. ÄÈÔÔÓÇÈß
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Ñìåñè ðàçðåæåííûõ ãàçîâ øèðîêî ðàñïðîñòðàíåíû â ïðèðîäå è ÿâëÿþòñÿ ðàáî÷åé
ñðåäîé âî ìíîãèõ òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññàõ. Äëÿ ðàñ÷åòà è îáîáùåíèÿ òðàíñïîðòíûõ
ñâîéñòâ ðàçðåæåííûõ ãàçîâ è èõ ñìåñåé îáû÷íî èñïîëüçóþòñÿ ìåòîäû êèíåòè÷åñêèõ òåî-
ðèé è ïîëóýìïèðè÷åñêèå ìåòîäû íà èõ îñíîâå [1]. Ýòè ìåòîäû ïîçâîëÿþò âû÷èñëèòü çíà-
÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ âÿçêîñòè â äîñòàòî÷íî øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð â ïðåäåëàõ
ïîãðåøíîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

Ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòîâ âçàèìíîé äèôôóçèè (ÊÂÄ) òåì èëè èíûì ñïîñîáîì äàåò îò-
êëîíåíèå 3�10%, ñ òåíäåíöèåé ê ðîñòó â îáëàñòÿõ âûñîêèõ è íèçêèõ òåìïåðàòóð. Â ðàáîòå
[2] íàìè ïðåäëîæåí ìåòîä ðàñ÷åòà ÊÂÄ â óìåðåííî-ïëîòíûõ ãàçàõ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïå-
ðàòóðàõ. Ïîãðåøíîñòü ðàñ÷åòà ïî äàííîé ìåòîäèêå ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò çíà÷åíèé ÊÂÄ
ðàçðåæåííûõ ãàçîâ.

Â ðàáîòå [3] íàìè ïðåäëîæåíà ìåòîäèêà âû÷èñëåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ âÿçêîñòè è äèô-
ôóçèè â áèíàðíûõ ñìåñÿõ ãàçîâ íà îñíîâå âÿçêîñòè ÷èñòûõ ãàçîâ. Ìû ïðîâåëè ðàñ÷åò
êîýôôèöèåíòîâ âÿçêîñòè è âçàèìíîé äèôôóçèè äëÿ òðåõ ïàð ãàçîâ è ïîëó÷èëè ñîâïàäå-
íèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè â ïðåäåëàõ îøèáêè ýêñïåðèìåíòà.

Â äàííîé ðàáîòå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ïðèìåíåíèÿ óêàçàííîãî ìåòîäà ðàñ÷åòà ÊÂÄ
äëÿ 4 ñèñòåì ãàçîâ: H2�N2, H2�CO2, H2�Ar, CO2�Ar. Äëÿ áîëüøèíñòâà èç íèõ èìåþòñÿ
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð è ìåòîäèêè ðàñ÷åòà ÊÂÄ,
ïðåäëîæåííûå ðàçëè÷íûìè àâòîðàìè. Êàê ïîêàçàëè íàøè âû÷èñëåíèÿ, ïðåäëàãàåìûé íà-
ìè ìåòîä ðàñ÷åòà ÊÂÄ íà îñíîâå âÿçêîñòè ÷èñòûõ ãàçîâ, ÿâëÿåòñÿ áîëåå ïðîñòûì è íà-
äåæíûì è íå òðåáóåò áîëüøîãî îáúåìà âû÷èñëåíèé äëÿ áîëüøèíñòâà ïðèðîäíûõ ãàçîâ.

1. Fokin L. R., Kalashnikov A. N. Transport properties of a rare�ed CH4�N2 gas mixture // J Eng
Phys Thermophy, 2016. Vol. 89. No. 1. Pp. 249�259.

2. Bogatyrev A. F., Belalov V. R., Nezovitina M. A. Thermal di�usion in binary mixtures of moderately
dense gases // J Eng Phys Thermophy, 2013. Vol. 86. No. 5. Pp. 1225�1231.

3. Bogatyrev A. F., Makeenkova O. A., Belalov V. R., Kucherenko M. A. Calculation of viscosity and
di�usion coe�cients in binary mixtures of dilute gases //Advanced Studies in Theoretical Physics,
2017. Vol. 11. No. 6. Pp. 283�296.
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Äëÿ íàäåæíîé ðàáîòû îáîðóäîâàíèÿ, âîâëå÷åííîãî â ïðîöåññû ïåðåíîñà òåïëà, ðàçðà-
áàòûâàþòñÿ ñïåöèàëüíûå òåõíîëîãè÷åñêèå ñðåäû � ñìàçî÷íî-îõëàæäàþùèå è çàêàëî÷íûå
æèäêîñòè, òåïëîíîñèòåëè, ñâÿçóþùèå è ò.ï. Ñóùåñòâóåò ïðîáëåìà îáîñíîâàííîãî âûáîðà
ïîäîáíûõ ñðåä, â ïåðâóþ î÷åðåäü, â òåðìè÷åñêè íàïðÿæåííûõ ïðîöåññàõ. Îñíîâîé ðåøåíèÿ
ïðîáëåìû ñëóæèò çíàíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâà â óñëîâèÿõ çíà÷èòåëüíîãî è
áûñòðîãî èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû. Ïðèìåíèòåëüíî ê æèäêèì ñðåäàì òàêèå äàííûå ìîãóò
áûòü ïîëó÷åíû ïðåèìóùåñòâåííî îïûòíûì ïóòåì.

Â äîêëàäå áóäåò ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ïî èçìåðåíèþ òåïëîïðîâîäíîñòè ðÿäà ìî-
òîðíûõ ìàñåë íà óíèêàëüíîé óñòàíîâêå [1], [2], ðåàëèçóþùåé ìåòîä íåñòàöèîíàðíîãî
íàãðåâà íèòè (â àíãëîÿçû÷íîé ëèòåðàòóðå � THW-ìåòîä). Îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî
ñîãëàñîâàíèþ óñëîâèé îïûòà ñ òðåáîâàíèÿìè ìîäåëè, ïðèìåíÿåìîé äëÿ ðàñ÷åòà òåïëîïðî-
âîäíîñòè èç ïåðâè÷íûõ äàííûõ îïûòà.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ, ïðîåêò 18-38-00206 è êîìïëåêñ-
íîé ïðîãðàììû Ïðåçèäèóìà ÓðÎ ÐÀÍ, ïðîåêò 18-2-2-3.

1. Rutin S.B., Galkin D.A., Skripov P.V. // Int. J. Heat Mass Transfer. 2017. V. 115, P. 769-773
2. Rutin S.B., Galkin D.A., Skripov P.V.// Applied Thermal Engineering. 2018. V. 129, P. 145-147
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ßâëåíèå ïåðåãðåâà ïðèâëåêàåò âíèìàíèå èññëåäîâàòåëåé â ñâÿçè ñ ñóùåñòâåííîé ïðî-
òÿæåííîñòüþ îáëàñòè ïåðåãðåòûõ ñîñòîÿíèé íà ôàçîâîé äèàãðàììå âåùåñòâà. Åãî êëþ-
÷åâûå îñîáåííîñòè íàøëè ïðèìåíåíèå â áûñòðîäåéñòâóþùèõ òåõíè÷åñêèõ ïðèëîæåíèÿõ.
Ïðè ýòîì íà ñèñòåìó íàêëàäûâàþòñÿ æåñòêèå îãðàíè÷åíèÿ ïî âåëè÷èíå îáúåìà ïåðåãðå-
òîãî âåùåñòâà è ïðîäîëæèòåëüíîñòè íàáëþäåíèÿ ïåðåãðåòîãî ñîñòîÿíèÿ.

Äîêëàä ïîñâÿùåí èçó÷åíèþ òåïëîâîé ïðîâîäèìîñòè ðàñòâîðîâ ïðè ìîùíîì òåïëî-
âûäåëåíèè. Îáúåêòàìè èçó÷åíèÿ ñëóæèëè ðàñòâîðû, èìïóëüñíî ïåðåãðåâàåìûå îòíîñè-
òåëüíî òåìïåðàòóðû ðàâíîâåñèÿ æèäêîñòü-ïàð ïðè çàäàííîì äàâëåíèè è/èëè æèäêîñòü-
æèäêîñòü. Îòäåëüíàÿ ñåðèÿ îïûòîâ ïîñòàâëåíà ïðè ïåðåãðåâå îòíîñèòåëüíî äèôôóçèîí-
íîé ñïèíîäàëè ðàñòâîðà. Ñïåöèôèêà èññëåäîâàíèÿ îáóñëîâëåíà ðàçíîîáðàçèåì òèïîâ ôà-
çîâûõ äèàãðàìì, à òàêæå âîçìîæíîñòüþ êîíöåíòðàöèîííîãî ïåðåñûùåíèÿ ðàñòâîðà. Âû-
ÿñíåíèå âëèÿíèÿ ôàêòîðà äâîéíîé ìåòàñòàáèëüíîñòè (è íåóñòîé÷èâîñòè), îáëàäàþùåãî
ñîáñòâåííûìè õàðàêòåðíûìè âðåìåíàìè, íà ïðîöåññû òåïëîïåðåíîñà è ñïîíòàííîãî âñêè-
ïàíèÿ ðàñòâîðîâ ñ ðàçëè÷íîé ñòåïåíüþ ñîâìåñòèìîñòè êîìïîíåíòîâ ÿâëÿåòñÿ ïðèîðèòåò-
íîé çàäà÷åé èññëåäîâàíèÿ. Äèàïàçîí äëèòåëüíîñòåé ãðåþùåãî èìïóëüñà âûáèðàëñÿ èñõîäÿ
èç êîìïðîìèññà ìåæäó äîñòèæåíèåì äîñòàòî÷íîé òîëùèíû ïðîãðåòîãî ñëîÿ è ãàðàíòèðî-
âàííûì îòñóòñòâèåì ìàêðîñêîïè÷åñêîãî ðàññëàèâàíèÿ è/èëè êîíâåêöèè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ, ïðîåêò 16-08-00381.
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Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ è ìîäåëèðîâàíèÿ îõëà-
æäåíèÿ ìèøåíè ïîñëå îáëó÷åíèÿ ìîùíûì èîííûì ïó÷êîì ñ ïëîòíîñòüþ ýíåðãèè 1�10
Äæ/ñì2. Èññëåäîâàíèÿ âûïîëíåíû íà óñêîðèòåëå òåìï-6 (200�250 êÂ, äëèòåëüíîñòü 120
íñ). Âûïîëíåíû èññëåäîâàíèÿ íà ìèøåíÿõ òîëùèíîé 75�200 ìêì èç íåðæàâåþùåé ñòàëè,
òèòàíà, ëàòóíè, ìåäè è âîëüôðàìà. Ïðåäñòàâëåíà îðèãèíàëüíàÿ ìåòîäèêà îöåíêè âêëàäà
òåïëîïðîâîäíîñòè ìèøåíè â îõëàæäåíèå åå íàãðåòîé îáëàñòè. Ïîëó÷åíî, ÷òî ðàäèàöèîí-
íûå äåôåêòû, ôîðìèðóåìûå â ìèøåíè, îêàçûâàþò çíà÷èòåëüíîå âëèÿíèå íà äèíàìèêó
îõëàæäåíèÿ ìèøåíè, êîòîðàÿ çàâèñèò îò ñîîòíîøåíèÿ ðàçìåðîâ ìèøåíè è èîííîãî ïó÷êà.
Îõëàæäåíèå ìàëåíüêîé ìèøåíè (ðàçìåð ìèøåíè ìåíüøå ïîïåðå÷íûõ ðàçìåðîâ èîííîãî
ïó÷êà) óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàåòñÿ äâóìÿ ïðîöåññàìè � óíîñîì òåïëîâîé ýíåðãèè èç
ìèøåíè çà ñ÷åò òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ è âûäåëåíèåì ýíåðãèè ïðè áûñòðîì òåðìè÷åñêîì
îòæèãå ðàäèàöèîííî-èíäóöèðîâàííûõ äåôåêòîâ. Îõëàæäåíèå íàãðåòîé îáëàñòè áîëüøîé
ìèøåíè, ðàçìåðû êîòîðîé çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàþò ïîïåðå÷íûå ðàçìåðû ÌÈÏ, ïðîèñõî-
äèò áûñòðåå, ÷åì äîëæíî áûòü ïðè îõëàæäåíèè çà ñ÷åò òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ è òåïëîïðî-
âîäíîñòè. Ïîêàçàíî, ÷òî ýòî ìîæåò áûòü îáóñëîâëåíî ïîäàâëåíèåì îòæèãà ðàäèàöèîííûõ
äåôåêòîâ èç-çà ìèãðàöèè ìåæóçåëüíûõ àòîìîâ èç îáëàñòè îáëó÷åíèÿ.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà Ðîññèéñêèì íàó÷íûì ôîíäîì, ãðàíò � 17-79-10140.

ÌÅÒÎÄÈÊÀ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈß ÒÅÏËÎÏÐÎÂÎÄÍÎÑÒÈ
ÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÈÕ ÌÀÒÅÐÈÀËÎÂ ÏÐÈ ÂÎÇÄÅÉÑÒÂÈÈ

ÓËÜÒÐÀÇÂÓÊÎÂÛÕ ÊÎËÅÁÀÍÈÉ

ËåïåøêèíÀ.Ð.

ÖÈÀÌ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

lepeshkin.ar@gmail.com

Èññëåäîâàíèå òåïëîïðîâîäíîñòè ìàòåðèàëîâ â ïîëå äåéñòâèÿ óëüòðàçâóêîâûõ âîëí ÿâ-
ëÿåòñÿ íîâîé è ñëîæíîé ïðîáëåìîé, ðåøåíèå êîòîðîé èìååò àêòóàëüíîå çíà÷åíèå äëÿ óëü-
òðàçâóêîâîãî îáîðóäîâàíèÿ, ðàáîòàþùåãî ïðè ïîâûøåííûõ òåìïåðàòóðàõ â ðàçëè÷íûõ
òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññàõ, èñïîëüçóåìûõ â ýíåðãåòèêå è ïðîìûøëåííîñòè. Ê ÷èñëó òåõ-
íîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, èíòåíñèôèöèðóåìûõ óëüòðàçâóêîâûìè êîëåáàíèÿìè â ãàçîâîé
ñðåäå, îòíîñÿò ïðîöåññû ãîðåíèÿ, ãàçèôèêàöèè òâåðäûõ òîïëèâ, ïðîöåññû ìàññîîáìåíà è
êîàãóëÿöèè àýðîçîëåé, î÷èñòêè òîïî÷íûõ ãàçîâ è äð. Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåíà ìåòî-
äèêà íåñòàöèîíàðíîãî èññëåäîâàíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè ìàòåðèàëîâ â ïîëå óëüòðàçâóêîâûõ
âîëí íà ÷àñòîòå 20 êÃö. Ðàçðàáîòàíî óñòðîéñòâî äëÿ îïðåäåëåíèÿ óêàçàííûõ õàðàêòå-
ðèñòèê, êîòîðîå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êîíñòðóêöèþ ñ óëüòðàçâóêîâûì ïðåîáðàçîâàòåëåì è
âîëíîâîäîì â ôîðìå ñòåðæíÿ. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ íåñòàöèîíàðíîãî òåïëîâîãî ñîñòîÿíèÿ
êîíóñíîãî ñòåðæíÿ è áåñêîíòàêòíûõ èçìåðåíèé òåìïåðàòóð åãî ïîâåðõíîñòè èñïîëüçîâàë-
ñÿ òåðìîãðàô. Ïðîâîäèëèñü èññëåäîâàíèÿ êðèâûõ íàãðåâà êîí÷èêà êîíóñíîãî ñòåðæíÿ
è âðåìåíè ïåðåäà÷è òåïëà îò ýëåêòðîíàãðåâàòåëÿ ê êîí÷èêó ñòåðæíÿ â ýêñïåðèìåíòàõ
ñ âêëþ÷åííûì óëüòðàçâóêîâûì ïðåîáðàçîâàòåëåì è áåç íåãî. Ïî ðåçóëüòàòàì èññëåäîâà-
íèé áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî òåïëîïðîâîäíîñòü ìåòàëëè÷åñêîãî ñòåðæíÿ èç óãëåðîäèñòîé ñòàëè
óâåëè÷èâàåòñÿ â 1.5 ðàçà.
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ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

ÐÅØÅÍÈÅ ÎÁÐÀÒÍÎÉ ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒÍÎÉ ÇÀÄÀ×È ÏÎ ÏÎÈÑÊÓ
ÒÅÍÇÎÐÀ ÒÅÏËÎÏÐÎÂÎÄÍÎÑÒÈ ÃÐÀÄÈÅÍÒÍÛÌ ÌÅÒÎÄÎÌ

ÑÎÏÐßÆÅÍÍÛÕ ÍÀÏÐÀÂËÅÍÈÉ

ÁîðùåâÍ.Î.,* ÀíòîíîâÂ.À., ÁåëÿâñêèéÅ.À.

ÌÀÈ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*www.moriarty93@mail.ru

Ïðè ïðîâåäåíèè òåïëîôèçè÷åñêîãî ýêñïåðèìåíòà çà÷àñòóþ áûâàåò òðóäíî îïðåäåëèòü
ðàçëè÷íûå õàðàêòåðèñòèêè ìàòåðèàëà â ëþáîé òî÷êå ïðîñòðàíñòâà, íåîáõîäèìî óñòàíàâëè-
âàòü îãðîìíîå êîëè÷åñòâî òåðìîïàð, òî÷íî çíàòü ïîãðåøíîñòü èçìåðÿåìîãî îáîðóäîâàíèÿ,
ìåòîäà è ò.ä.

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå óñòîé÷èâîãî àëãîðèòìà îïðåäåëåíèå òåíçî-
ðà òåïëîïðîâîäíîñòè â ðàññìàòðèâàåìîé îáëàñòè ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ñîïðÿæåííûõ
ãðàäèåíòîâ ïðè ìèíèìèçàöèè ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî ôóíêöèîíàëà íåâÿçêè ðàçíèöû òåîðå-
òè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé òåìïåðàòóð ñ ó÷åòîì ïîãðåøíîñòè èçìåðåíèé.

Äàííûé ìåòîä ïåðâîãî ïîðÿäêà òî÷íîñòè ïîçâîëÿåò ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ ïðè ìèíè-
ìàëüíîé àïðèîðíîé èñõîäíîé èíôîðìàöèè îïðåäåëèòü èñêîìûå ïàðàìåòðû îáúåêòà ïðè
ìèíèìàëüíîì ÷èñëå èòåðàöèé.

Ïåðâûì ýòàïîì èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå òåîðåòè÷åñêîãî ïîëÿ ðàññìàòðè-
âàåìîé îáëàñòè ñ ó÷åòîì àíèçîòðîïèè [1] ìåòîäîì êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ, ãäå øàã ïî ïðî-
ñòðàíñòâó âûáèðàåòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ
òåìïåðàòóð íàõîäèëèñü â îäíèõ óçëàõ.

Âòîðûì ýòàïîì ÿâëÿåòñÿ ñîñòàâëåíèå ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî ôóíêöèîíàëà íåâÿçêè èëè
ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé îøèáêè, êîòîðûé ìèíèìèçèðóåòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ ìåòîäîì, à òàê-
æå âûáîð âèäà ñîîòâåòñòâóþùèõ áàçèñíûõ ôóíêöèé êîýôôèöèåíòîâ òåïëîïðîâîäíîñòè,
çàâèñÿùèõ îò òåìïåðàòóðû.

Òðåòüèì ýòàïîì ÿâëÿåòñÿ èòåðàöèîííûé ïîèñê èñêîìûõ ïîñòîÿííûõ õàðàêòåðèñòèê,
ìåòîäîì ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ, ïðåäâàðèòåëüíî âûáðàâ øàã ñïóñêà è ðàññ÷èòàâ åãî
íàïðàâëåíèå [2]. Äîìíîæèâ ïîñòîÿííûå çíà÷åíèÿ òåíçîðà íà èõ ñîîòâåòñòâóþùèå áàçèñíûå
ôóíêöèè, ïîëó÷èì èñêîìûå èõ çíà÷åíèÿ.

Òàêèì îáðàçîì, ïîñòðîåíû çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðíîãî íåñòàöèîíàðíîãî ïîëÿ ïàðà-
ìåòðîâ òåíçîðà òåïëîïðîâîäíîñòè ïðè äèôôóçíîì âûñîêîèíòåíñèâíîì ëó÷èñòîì íàãðåâå,
êîýôôèöèåíòîâ ÷óâñòâèòåëüíîñòè îò õàðàêòåðèñòèê ïðîñòðàíñòâà, à òàêæå çàâèñèìîñòè
ïàðàìåòðîâ òåíçîðà îò ÷èñëà èòåðàöèé.

1. Â.Ô.Ôîðìàëåâ. Òåïëîïåðåíîñ â àíèçîòðîïíûõ òâåðäûõ òåëàõ. Ì. Ôèçìàòëèò. 2015.
2. Ô.Â.Âàñèëüåâ. Ìåòîäû îïòèìèçàöèè. Ì. Ôèçìàòëèò. 2011.

ÒÅÏËÎÏÐÎÂÎÄÍÎÑÒÜ ÇÅÎÒÐÎÏÎÂ ÄÈÎÊÑÈÄÀ ÓÃËÅÐÎÄÀ Ñ
ÃÈÄÐÎÔÒÎÐÎËÅÔÈÍÀÌÈ R1234yf È R1234ze(Z) Â ÑÎÑÒÎßÍÈÈ

ÐÀÇÐÅÆÅÍÍÎÃÎ ÃÀÇÀ

ËàïòåâÞ.À.,*1 ÖâåòêîâÎ.Á.,1 Ïÿòàêîâ Ã.Ë.,1 ÇàéíóëëèíàÝ.Ð.2

1ÑÏáÃÓÈÒÌÎ, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ðîññèÿ, 2ÑÏáÃÏÓ, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ðîññèÿ

*laptev_yua@mail.ru

Ôòîðõëîðóãëåðîäû (ÕÔÓ) è ãèäðîõëîðôòîðóãëåðîäû (ÃÕÔÓ) ðàçðóøàþò îçîíîâûé
ñëîé. Ãèäðîôòîðóãëåðîäû èìåþò âûñîêèé ïîòåíöèàë ãëîáàëüíîãî ïîòåïëåíèÿ. Äèîêñèä
óãëåðîäà � ïðèðîäíûé õëàäàãåíò, íå òîêñè÷åí, íå ãîðþ÷, íå îïàñåí äëÿ îçîíîâîãî ñëîÿ,
íå ÿâëÿåòñÿ ïàðíèêîâûì ãàçîì, íî ñîçäàåò èñêëþ÷èòåëüíî âûñîêîå äàâëåíèå â ñèñòåìå,
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Transport, optical and radiation properties of substances

óñòóïàåò ñèíòåòè÷åñêèì õëàäàãåíòàì â ýôôåêòèâíîñòè öèêëà, òðåáóåò êàðäèíàëüíûõ èç-
ìåíåíèé â äèçàéíå õîëîäèëüíîé óñòàíîâêè. Ïîÿâëåíèå ãèäðîôòîðîëåôèíîâ, ïðèçâàííûõ
çàìåíèòü ãèäðîôòîðóãëåðîäû, â ÷àñòíîñòè R134a, R404A, ðåøàåò ìíîãèå èç ïåðå÷èñëåí-
íûõ âûøå ïðîáëåì, îäíàêî íå óñòðàíÿåò îäíîãî èç îñíîâíûõ íåäîñòàòêîâ ýòèõ ñîåäèíåíèé
� èõ âîñïëàìåíÿåìîñòè. Ñìåñè äèîêñèäà óãëåðîäà ñ ãèäðîôòîðîëåôèíàìè ìîãóò ñòàòü
àëüòåðíàòèâíûì ðåøåíèåì ñíèçèòü ðàáî÷åå äàâëåíèå â ñèñòåìå, èñêëþ÷èòü âîñïëàìåíÿå-
ìîñòü, óëó÷øèòü ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè öèêëà.

Ðàññìàòðèâàþòñÿ ñìåñè ÑÎ2 ñ íîâûìè ïåðñïåêòèâíûìè õëàäàãåíòàìè èç ãðóïïû ãèä-
ðîôòîðîëåôèíîâ � R1234yf è R1234ze(Z). Èçëîæåíû òåîðåòè÷åñêèå ïîäõîäû ê îïèñàíèþ
îäíîãî èç âàæíåéøèõ êèíåòè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ � òåïëîïðîâîäíîñòè, ïðåäñòàâëåííûå
â ðàáîòàõ Øàøêîâà è Àáðàìåíêî, Ðîÿ è Òîäîñà, Ñìèòà, Ïåòåðñà, Ëèíäñåÿ è Áðîìëè,
Óèëêè, Áðîêàó, Áðîìëåÿ, Ìåéñîíà.

Â ðàñ÷åòàõ ñìåñåé èñïîëüçîâàíû òàêæå äàííûå î êèíåòè÷åñêèõ è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
õàðàêòåðèñòèêàõ êîìïîíåíòîâ. Ìåòîäèêà ðàñ÷åòà àïðîáèðîâàíà íà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ, â ÷àñòíîñòè, äëÿ áèíàðíûõ ñìåñÿõ òåòðàôòîðýòàíà (HFC-134a) è äèôòîðìåòàíà
(HFÑ-32), à òàêæå äëÿ òðîéíîé çåîòðîïíîé ñìåñè HFC-407C. Ïîäòâåðæäåíà ðåçóëüòàòèâ-
íîñòü ðàñ÷åòîâ, ðàñõîæäåíèÿ íàõîäèëèñü â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè ýêñïåðèìåíòîâ ðàçëè÷-
íûõ àâòîðîâ.

Ïðèâîäÿòñÿ çíà÷åíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè áèíàðíîé ñìåñè ÑÎ2+R1234ze(Z) äëÿ äâóõ
ìîëüíûõ ôðàêöèé 0,2977 è 0,6997 è äâóõ ìîëüíûõ ôðàêöèé 0,1996 è 0,7737 äëÿ ñìåñè
R1237yf â îáëàñòè òåìïåðàòóð 250�360 Ê.

ÒÅÏËÎÅÌÊÎÑÒÜ ÂÎÄÍÎÃÎ ÐÀÑÒÂÎÐÀ ÄÈÎÊÑÈÄÀ ÒÈÒÀÍÀ

ÑàôàðîâÌ.Ì.,*1 ßõüÿåâØ.Î.,1 ÑàôàðîâØ.Ð.,1 ÕàñàíîâàÑ.Ñ.,1

ÐîçèêîâÊ.Ñ.,2 ÒèëëîåâàÒ.Ð.,3 ÌàõìàäàëèèÊ.,2 Õóñàéíîâ Ç.Ê.2

1ÔÌÃÓ èì. Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, Äóøàíáå, Òàäæèêèñòàí, 2ÒÃÏÓ èì. Ñ. Àéíè, Äóøàíáå,
Òàäæèêèñòàí, 3ÔÌÝÈ, Äóøàíáå, Òàäæèêèñòàí

*mahmad1@list.ru

Áëàãîäàðÿ ñâîèì ñâîéñòâàì ñåãîäíÿ äèîêñèä òèòàíà èñïîëüçóåòñÿ ïðè ïðîèçâîäñòâå
øèðîêîãî êðóãà òîâàðîâ ðàçëè÷íîãî íàçíà÷åíèÿ. Òàê, áîëåå 50% âñåãî îáúåìà äèîêñèäà
òèòàíà èäåò íà èçãîòîâëåíèå òîâàðîâ ëàêîêðàñî÷íîé îòðàñëè (òèòàíîâûå áåëèëà), ïîñêîëü-
êó äèîêñèä îáëàäàåò îòëè÷íûìè êðàñÿùèìè ñâîéñòâàìè. Ýòî: êðàñêè (ãëÿíöåâûå, ìàòîâûå
è ïîëóìàòîâûå, ñèëèêàòíûå, êðåìíèéîðãàíè÷åñêèå, ïîðîøêîâûå, ýìóëüñèîííûå è ñ íàïîë-
íèòåëÿìè äëÿ ðàçíîîáðàçíûõ ñòðîèòåëüíûõ, ðåìîíòíûõ è ïðîìûøëåííûõ ðàáîò, ïå÷àòè),
ëàêè è ýìàëè, ñìåñè è ðàñòâîðû äëÿ ãðóíòîâàíèÿ, øïàêëåâêè, øòóêàòóðêè, öåìåíòèðî-
âàíèÿ, à òàêæå ïîëèóðåòàíîâûå è ýïîêñèäíûå ïîêðûòèÿ, â òîì ÷èñëå è äëÿ äðåâåñèíû.
Äèîêñèä òèòàíà, êàê è ìåòàëë, áåëîãî öâåòà, ïîýòîìó èñïîëüçóåòñÿ îí â êà÷åñòâå ïèãìåíòà.
Ãëàâíîå åãî äîñòîèíñòâî � íåòîêñè÷íîñòü è áåçâðåäíîñòü. Êðîìå òîãî, ïîêðûòèÿ ïðèîá-
ðåòàþò âûñîêóþ ñòîéêîñòü ê âîçäåéñòâèÿì óëüòðàôèîëåòà, íå æåëòåþò è ïðàêòè÷åñêè íå
ñòàðåþò. Äëÿ òåïëîâîãî ðàñ÷åòà èçäåëèÿ è ïðîäóêòîâ èëè èõ ïîëó÷åíèÿ íåîáõîäèìî èìåòü
òåïëîôèçè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè êîìïîíåíòîâ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ, äàâëåíèÿõ è
óñëîâèÿõ âíåøíèõ ôàêòîðîâ. Äëÿ ñîñòàâëåíèÿ ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ïðîöåññà òåïëîìàñ-
ñîîáìåíà è òåïëîïåðåäà÷è, êîòîðûå âõîäÿò â êðèòåðèàëüíûå ïàðàìåòðû òåîðèè ïîäîáèÿ.
Íà îñíîâå òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ, ìîæíî âû÷èñëèòü êîýôôèöèåíò òåïëî-
îòäà÷è (êðèòåðèé Íóññåëüòà), êîýôôèöèåíò ìàññîîòäà÷è, äèôôóçèè è äðóãèå õàðàêòåðè-
ñòèêè îáúåêòîâ. Âûøåïåðå÷èñëåííûå õàðàêòåðèñòèêè îïðåäåëÿþòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
ìåòîäàìè èëè òåîðèåé. Òåïëîåìêîñòü æèäêîñòåé è èõ ðàñòâîðîâ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïå-
ðàòóðàõ è äàâëåíèÿõ èññëåäóåòñÿ ìåòîäîì ìîíîòîííîãî ðåãóëÿðíîãî òåïëîâîãî ðåæèìà
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âòîðîãî ðîäà, ðàçðàáîòàííîãî ïðîôåññîðîì Ñàôàðîâûì Ì.Ì. [1]. Îáùàÿ îòíîñèòåëüíàÿ
ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ òåïëîåìêîñòè ïðè äîâåðèòåëüíîé âåðîÿòíîñòè α = 0, 95% ðàâíà
4,5%.

1. Ñàôàðîâ Ì.Ì. Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ïðîñòûõ ýôèðîâ è âîäíûõ ðàñòâîðîâ ãèäðàçèíà â
çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ. Äèñ. ä-ðà ò.í., Äóøàíáå, 1993.

ÏÐÎ×ÍÎÑÒÍÛÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÀÌÎÐÔÍÎÃÎ ÓÃËÅÐÎÄÀ
(ÑÒÅÊËÎÓÃËÅÐÎÄÀ) Â ÎÁËÀÑÒÈ ÅÃÎ ÀÍÎÌÀËÜÍÎÉ
ÑÆÈÌÀÅÌÎÑÒÈ ÏÐÈ ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ ÍÀÃÐÓÇÊÀÕ

ÌîëîäåöÀ.Ì.,* ÑàâèíûõÀ.Ñ., ÃîëûøåâÀ.À.

ÈÏÕÔ ÐÀÍ, ×åðíîãîëîâêà, Ðîññèÿ

*molodets@icp.ac.ru

Ñòåêëîóãëåðîä ÿâëÿåòñÿ íàíîñòðóêòóðèðîâàííûì ìåòàìàòåðèàëîì, êîòîðûé â èçîòåð-
ìè÷åñêèõ óñëîâèÿõ ñòàòè÷åñêîãî ñæàòèÿ îáëàäàåò àíîìàëüíîé ñæèìàåìîñòüþ (ñì. [1]).

Ðàíåå â [2] íàìè áûëî óñòàíîâëåíî îáðàçîâàíèå óäàðíûõ âîëí ðàçðåæåíèÿ â ñòåêëî-
óãëåðîäå, à òàêæå ïðåâðàùåíèå ôðîíòà óäàðíîé âîëíû â ðàçìûòóþ âîëíó ñæàòèÿ, ÷òî â
öåëîì îçíà÷àåò àíîìàëüíóþ ñæèìàåìîñòü ñòåêëîóãëåðîäà íå òîëüêî â ñòàòè÷åñêèõ óñëî-
âèÿõ íàãðóæåíèÿ, íî è â ìèêðîñåêóíäíîì óäàðíî-âîëíîâîì öèêëå ñæàòèå-ðàçãðóçêà.

Â ðàçâèòèå ðåçóëüòàòîâ [2] â äàííîé ðàáîòå ìû èçìåðèëè ýâîëþöèþ ìàññîâîé ñêî-
ðîñòè â îäíîìåðíûõ èìïóëüñàõ ñæàòèÿ, ðàñïðîñòðàíÿþùèõñÿ â îáðàçöàõ ñòåêëîóãëåðîäà
ïðè åãî àíîìàëüíîì ñæàòèè. Çàòåì áûëî âûïîëíåíî ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ïðî-
ôèëåé ñêîðîñòè ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòè â ýêñïåðèìåíòàõ ïî èçìåðåíèþ îòêîëüíîé ïðî÷-
íîñòè è âîëíû ðàçðóøåíèÿ â ðàìêàõ ãèäðîêîäà, îïèðàþùåãîñÿ íà óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ
ñòåêëîóãëåðîäà èç [2]. Ðåçóëüòàòû ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ âìåñòå ñ ïåðâè÷íîé
ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíôîðìàöèåé ïîçâîëèëè îïðåäåëèòü îòêîëüíóþ ïðî÷íîñòü è ïàðàìåò-
ðû âîëíû ðàçðóøåíèÿ â ñòåêëîóãëåðîäå â îáëàñòè åãî àíîìàëüíîé ñæèìàåìîñòè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðîåêòà �16-
08-00237.

1. Zhao Z., Wang E.F., Yan H., et al. // Nature Comm. 2015. V. 6. P. 1.
2. Ìîëîäåö À.Ì., Ãîëûøåâ À.À., Ñàâèíûõ À.Ñ., Êèì Â.Â. // ÆÝÒÔ. 2016. Ò. 149. No. 2. Ñ. 333.

ÐÀÑ×ÅÒ ÒÐÀÍÑÏÎÐÒÍÛÕ ÑÂÎÉÑÒÂ ÑÌÅÑÅÉ ÃÀÇÎÂ ÍÀ ÎÑÍÎÂÅ
ÃÅËÈß ÄËß ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀ ÏÎ ÎÏÐÅÄÅËÅÍÈÞ ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒÀ

ÂÎÑÑÒÀÍÎÂËÅÍÈß ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÛ

Êî÷óðîâÄ.Ñ.,* ÅëåöêèéÈ.À., ÊîòîâàÅ.Ñ.

ÌÃÒÓ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*kochurov_ds@yahoo.com

Ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî çíà÷åíèþ êîýôôèöèåíòà âîññòà-
íîâëåíèÿ òåìïåðàòóðû íà ñòåíêå r [1] ïðè ñæèìàåìîì òå÷åíèè âîçäóõà (Pr ≈ 0, 7), îäíàêî
äàííûå îá ýêñïåðèìåíòàõ ïðè òå÷åíèè áèíàðíûõ ñìåñåé ãàçîâ íà îñíîâå ãåëèÿ He ïðè
ìåíüøèõ Pr (îò 0,2 äî 0,7) â îòêðûòîé ïå÷àòè îòñóòñòâóþò. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåí-
òîâ ïî îïðåäåëåíèþ r íåîáõîäèìî ñîçäàòü íàäåæíóþ ìåòîäèêó ðàñ÷åòà òåïëîôèçè÷åñêèõ è
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òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ (è çíà÷åíèé Pr) áèíàðíûõ ñìåñåé ãàçîâ è âåðèôèöèðîâàòü åå ïî ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûì äàííûì â øèðîêîì äèàïàçîíå äàâëåíèé è òåìïåðàòóð. Òàêàÿ ìåòîäèêà
ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà òàêæå ïðè ïðîåêòèðîâàíèè óñòðîéñòâ ãàçîäèíàìè÷åñêîé òåìïå-
ðàòóðíîé ñòðàòèôèêàöèè [2] â ñîñòàâå çàìêíóòûõ ãàçîòóðáèííûõ óñòàíîâîê (ÇÃÒÓ) [3], à
òàêæå óçëîâ ñàìèõ ÇÃÒÓ.

Â ðàáîòå âûïîëíåí àíàëèç èçâåñòíûõ ìåòîäèê ðàñ÷åòà (íà îñíîâå ïîòåíöèàëüíûõ ïà-
ðàìåòðîâ, êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ïî èçâåñòíûì ïîòåíöèàëàì ìåæìîëåêóëÿðíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ, çàêîíà ñîîòâåòñòâåííûõ ñîñòîÿíèé, à òàêæå ýìïèðè÷åñêèõ ïîëèíîìîâ)
òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ áèíàðíûõ ñìåñåé íà îñíîâå He. Ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòà-
òîâ ðàñ÷åòîâ ñ äîñòóïíûìè â îòêðûòîé ïå÷àòè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ ñìåñåé
He− Ar, He−N2, He−Kr, He−Xe â ïîëíîì äèàïàçîíå èõ ñîñòàâîâ ïðè äàâëåíèÿõ äî
10 ÌÏà è òåìïåðàòóðàõ äî 2000 Ê. Ïî ðåçóëüòàòàì àíàëèçà ïðåäëîæåíà äîðàáîòàííàÿ ìå-
òîäèêà íà îñíîâå çàêîíà ñîîòâåòñòâåííûõ ñîñòîÿíèé ñ ïðèìåíåíèåì ïîñëåäíèõ èçâåñòíûõ
ðåçóëüòàòîâ êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ. Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ãðàíòà
ÐÍÔ � 14-19-00699 (ðóêîâîäèòåëü àêàäåìèê ÐÀÍ Ëåîíòüåâ À.È.).

1. Ëåîíòüåâ À.È. Ãàçîäèíàìè÷åñêèé ìåòîä ýíåðãîðàçäåëåíèÿ ãàçîâûõ ïîòîêîâ // ÒÂÒ, 1997. Ò.35.
�1. C. 157 � 159.

2. Áóðöåâ Ñ.À., Ëåîíòüåâ À.È. Èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ äèññèïàòèâíûõ ýôôåêòîâ íà òåìïåðà-
òóðíóþ ñòðàòèôèêàöèþ â ïîòîêàõ ãàçà (îáçîð) // ÒÂÒ, 2014. Ò.52. �2. Ñ. 310 � 322. DOI:
10.7868/S0040364413060069.

3. Ëåîíòüåâ À.È., Áóðöåâ Ñ.À. Öèêë çàìêíóòîé ãàçîòóðáèííîé óñòàíîâêè ñ óñòðîéñòâîì ãà-
çîäèíàìè÷åñêîãî ýíåðãîðàçäåëåíèÿ // Äîêëàäû ÀÍ, 2017. Ò.476. �3. Ñ. 290 � 292. DOI:
10.7868/S086956521727010X.

ÒÅÏËÎÏÐÎÂÎÄÍÎÑÒÜ ÂÎÄÍÛÕ ÐÀÑÒÂÎÐÎÂ ÌÅÒÈËÎÂÎÃÎ ÑÏÈÐÒÀ

ÑàôàðîâÌ.Ì.,*1 ÀäóæàëèëçîäàÔ.,2 ÕîëèêîâÌ.Ì.,3 ÐàôèåâÑ.Ñ.4

1ÔÌÃÓ èì. Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, Äóøàíáå, Òàäæèêèñòàí, 2ÒÃÏÓ èì. Ñ. Àéíè, Äóøàíáå,
Òàäæèêèñòàí, 3ÒÏÈ ÒÒÓ, Õóäæàíä, Òàäæèêèñòàí, 4ÝÍÒ, Áîõòàð, Òàäæèêèñòàí

*mahmad1@list.ru

Â ïîñëåäíåå âðåìÿ â êà÷åñòâå òåïëîíîñèòåëåé ñîëíå÷íûõ êîëëåêòîðîâ èñïîëüçóþòñÿ
âîäíûå ðàñòâîðû ìåòèëîâîãî ñïèðòà. Äëÿ òåïëîâûõ ðàñ÷åòîâ ñîëíå÷íûõ êîëëåêòîðîâ íåîá-
õîäèìî èìåòü òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ äàííûõ òåïëîíîñèòå-
ëåé, ò.å. äëÿ ïðîâåäåíèÿ òåïëîâîãî ðàñ÷åòà êîëëåêòîðîâ íåîáõîäèìî çíàòü ýôôåêòèâíûé
êîýôôèöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè ðàñòâîðîâ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ (293�473) Ê è
äàâëåíèÿõ (0,101�29,42) ÌÏà. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè ðàñòâîðîâ â çàâèñèìî-
ñòè îò òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ èñïîëüçîâàí ìåòîä ðåãóëÿðíîãî òåïëîâîãî ðåæèìà ïåðâîãî
ðîäà (öèëèíäðè÷åñêîãî áèêàëîðèìåòðà, ðàçðàáîòàííîãî ïðîôåññîðàìè Ãîëóáåâûì È. Ô. è
Ãóñåéíîâûì Ê.Ä.). Äàííàÿ óñòàíîâêà áûëà ìîäåðíèçèðîâàíà ïðîôåññîðîì Ñàôàðîâûì
Ì.Ì. è åãî ó÷åíèêàìè, ò. å. îíà ïîäêëþ÷åíà ê êîìïüþòåðó. Àïïàðàòóðà äëÿ èçìåðåíèÿ
òåïëîïðîâîäíîñòè â îñíîâíîì ñîñòîèò èç öèëèíäðè÷åñêîãî áèêàëîðèìåòðà, ãðóçîïîðøíå-
âîãî ìàíîìåòðà, ïåðåæèìíîãî ñîñóäà âûñîêîãî äàâëåíèÿ, ñèñòåìû ýëåêòðîèçìåðèòåëüíûõ
ïðèáîðîâ, ÏÊ è äð.[1]. Îáùàÿ îòíîñèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè
ïðè äîâåðèòåëüíîé âåðîÿòíîñòè α = 0, 95 % ðàâíà 3,2 %.

Äëÿ ïðîâåðêè íàäåæíîñòè è òî÷íîñòè ðàáîòû ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêè, íàìè áû-
ëè ïðîâåäåíû êîíòðîëüíûå èçìåðåíèÿ. Â êà÷åñòâå êîíòðîëüíûõ îáðàçöîâ íàìè èñïîëüçî-
âàí æèäêèé òîëóîë, áåíçîë, í-ãåêñàí è âîçäóõ. Ðåçóëüòàòû êîíòðîëüíûõ èçìåðåíèé ïî-
êàçàëè, ÷òî îíè â ïåðåäåëå ïîãðåøíîñòè èçìåðåíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè äàííûì ìåòîäîì
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êà÷åñòâåííî è êîëè÷åñòâåííî ñîâïàäàþò ñ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè [1]. Óñòàíîâëåíî, ÷òî
òåïëîïðîâîäíîñòü ðàñòâîðîâ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû óìåíüøàþòñÿ à ñ óâåëè÷åíèåì äàâëå-
íèÿ ðàñòåò.

1. Ñàôàðîâ Ì.Ì. Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ïðîñòûõ ýôèðîâ è âîäíûõ ðàñòâîðîâ ãèäðàçèíà â
çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ. Äèñ. ä-ðà ò.í., Äóøàíáå, 1993.

ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÒÅÏËÎÏÐÎÂÎÄÍÎÑÒÈ ÑÌÅÑÈ R-125/R-134a (39/61)
Â ÏÀÐÎÂÎÉ ÔÀÇÅ

Ðàñ÷åêòàåâàÅ.Ï.,* ÑòàíêóñÑ.Â., ÂåðáàÎ.È.

ÈÒ ÑÎ ÐÀÍ, Íîâîñèáèðñê-90, Ðîññèÿ

*raschektaevaep@gmail.com

Â ðàáîòå èññëåäîâàëàñü îçîíîáåçîïàñíàÿ ñìåñü 39,2 ìàñ. % ïåíòàôòîðýòàíà (R-125)
è 60,8 ìàñ. % 1,1,1,2 � òåòðàôòîðýòàíà (R-134a). Àêòóàëüíîñòü ñîñòàâëåíèÿ íîâûõ ñìå-
ñåé è èññëåäîâàíèÿ èõ òåïëîïðîâîäíîñòè îáîñíîâûâàåòñÿ ïîñòîÿííûì ïîèñêîì ñîñòàâîâ ñ
îïòèìàëüíûì ñî÷åòàíèåì âûñîêîé ýôôåêòèâíîñòè, öåíîâîé äîñòóïíîñòè, ýêîëîãè÷åñêîé
áåçîïàñíîñòè è óäîáíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ. Ïðåäëîæåííàÿ ñìåñü ãîòîâèëàñü â ëàáîðàòîðèè
âåñîâûì ìåòîäîì, ïðåäåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü âçâåøèâàíèÿ ñîñòàâëÿëà 0,1 ã.

Èçìåðåíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè áûëè âûïîëíåíû ñòàöèîíàðíûì ìåòîäîì êîàêñèàëüíûõ
öèëèíäðîâ â èíòåðâàëàõ òåìïåðàòóð îò 320 äî 415 Ê è äàâëåíèé îò 0,1 ÌÏà äî 1,8 ÌÏà.
Ïîäðîáíîå îïèñàíèå ìåòîäèêè èçìåðåíèé è ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòà ñîäåðæèò ðàáîòà [1].
Èçìåðèòåëüíàÿ ÿ÷åéêà ñîñòîÿëà èç äâóõ âåðòèêàëüíî ðàñïîëîæåííûõ ñîîñíûõ íèêåëåâûõ
öèëèíäðîâ: âíåøíèé � äëèíîé 140 ìì, âíóòðåííèé � 101,3 ìì. Øèðèíà êîëüöåâîãî çàçîðà
ìåæäó öèëèíäðàìè ñîñòàâëÿëà 0,366 ìì. Äëÿ èçìåðåíèÿ òåìïåðàòóðû öèëèíäðîâ è ïåðå-
ïàäà òåìïåðàòóðû ìåæäó íèìè èñïîëüçîâàëèñü ìåäü-êîíñòàíòàíîâûå òåðìîïàðû. Âëèÿíèå
ñâîáîäíûõ êîíöîâ íà çíà÷åíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè ó÷èòûâàëîñü ââåäåíèåì ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ ïîïðàâîê [1]. Çàïîëíåíèå èçìåðèòåëüíîé ÿ÷åéêè èññëåäóåìîé ñìåñüþ ïðîèñõîäèëî èç
æèäêîé ôàçû, ÷òî ïîçâîëèëî èçáåæàòü èçìåíåíèÿ â ñîñòàâå ñìåñè. Ïîãðåøíîñòü ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî òåïëîïðîâîäíîñòè ñîñòàâëÿëà 1,5 �2,5 %, ïî òåìïåðàòóðå � 0,05
Ê, äàâëåíèþ � íå áîëåå 4 êÏà.

Ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé îáðàáàòûâàëèñü ýìïèðè÷åñêîé çàâèñèìîñòüþ:

λ(T, p) = a0 + a10 · T
100

+ a20 · 100
T

+ p · (a11 · T
100

+ a21 · 100
T

)+

+ p2 · (a12 ·
T

100
+ a22 ·

100

T
), (1)

ãäå Ò � â Ê, ð � â ÌÏà, λ � â ìÂò/(ì·Ê). Â ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî çàâèñèìîñòü (1)
ìîæíî ïðèìåíèòü â øèðîêîé îáëàñòè ïàðàìåòðîâ îò àòìîñôåðíîãî äàâëåíèÿ äî äàâëåíèÿ
íà ëèíèè êîíäåíñàöèè. Èñïîëüçóÿ (1) ðàññ÷èòàíû ñïðàâî÷íûå òàáëèöû òåìïåðàòóðíûõ è
áàðè÷åñêèõ çàâèñèìîñòåé òåïëîïðîâîäíîñòè ñìåñè è îïðåäåëåíû èõ ïîãðåøíîñòè.

1. Âåðáà Î.È., Ãðóçäåâ Â.À. Òåïëîïðîâîäíîñòü ãåïòàôòîðïðîïàíà HFC - 227åà // Òåïëîôèçèêà
è àýðîìåõàíèêà. 2002. Ò. 9. �. 3. Ñ. 467.
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Øèðîêî èñïîëüçóåìûå â êà÷åñòâå ðàáî÷èõ âåùåñòâ ãèäðîôòîðóãëåðîäû èìåþò âûñîêèå
ïîòåíöèàëû ãëîáàëüíîãî ïîòåïëåíèÿ. Â êîíòåêñòå âîçìîæíûõ àëüòåðíàòèâíûõ ðåøåíèé,
ìèíèìèçèðóþùèõ ïàðíèêîâûé ýôôåêò, â äîêëàäå ðàññìîòðåíû èçîìåðû ïðîïèëåíà. Èçî-
ìåðû íåñòàáèëüíû, äâîéíàÿ ñâÿçü â ìîëåêóëå èçîìåðà ëåãêî ðàçðóøàåòñÿ â àòìîñôåðå
Çåìëè, ÷òî ïðèâëåêàòåëüíî ñ òî÷êè çðåíèÿ ïðèìåíåíèÿ ãèäðîôòîðîëåôèíîâ â êà÷åñòâå
ýêîëîãè÷åñêè áåçîïàñíûõ ðàáî÷èõ âåùåñòâ õîëîäèëüíûõ ñèñòåì, òåïëîâûõ íàñîñîâ è îðãà-
íè÷åñêèõ öèêëîâ Ðåíêèíà.

Ïðåäñòàâëåíû êëàññèôèêàöèÿ, ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ñâîéñòâà, òåðìîäèíàìè÷åñêèå õà-
ðàêòåðèñòèêè òðè�, òåòðà� è ïåíòàôòîðïðîïåíîâ, öèñ� è òðàíñèçîìåðîâ, ëèíèè ôàçîâîãî
ðàâíîâåñèÿ â Ò-s äèàãðàììàõ. Îáñóæäàåòñÿ ñîñòîÿíèå èññëåäîâàíèé òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
è òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ, ýôôåêòèâíîñòü öèêëîâ íà ãèäðîôòîðîëåôèíàõ â ñðàâíåíèè
ñ èçâåñòíûìè öèêëàìè íà R410À, R134à, R152à, äðóãèõ ãèäðîôòîðóãëåðîäàõ. Ïîêàçàíû
ñìåñåâûå êîìïîçèöèè èçîìåðîâ ïðîïèëåíà ñ ãäðîôòîðóãëåðîäàìè, ñïîñîáíûå îïåðàòèâíî
çàìåíèòü HCFC-22, HFC-32, HFC-134a, íåèçîòåðìè÷íîñòü ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ, âîçìîæíàÿ
ïîæàðîîïàñíîñòü.

ÂËÈßÍÈÅ ÌÀËÛÕ ÄÎÁÀÂÎÊ Ni, Co, Fe ÍÀ ÂßÇÊÎÑÒÜ ÆÈÄÊÎÃÎ
ÀËÞÌÈÍÈß

ÁåëüòþêîâÀ.Ë.,* ÌåíüøèêîâàÑ.Ã., ËàäüÿíîâÂ.È., ÊîðåïàíîâÀ.Þ.

ÓäìÔÈÖ ÓðÎ ÐÀÍ, Èæåâñê, Ðîññèÿ

*albeltyukov@mail.ru

Âÿçêîñòü ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå ñòðóêòóðíî ÷óâñòâèòåëüíûõ ñâîéñòâ ðàñïëàâà è
èçìåðåíèÿ å¼ òåìïåðàòóðíûõ è êîíöåíòðàöèîííûõ çàâèñèìîñòåé ÷àñòî èñïîëüçóþòñÿ ïðè
èçó÷åíèè îñîáåííîñòåé ñòðîåíèÿ æèäêèõ ñïëàâîâ è àíàëèçå ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ â íèõ.

Â äàííîé ðàáîòå èññëåäîâàíû òåìïåðàòóðíûå è êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè êèíå-
ìàòè÷åñêîé âÿçêîñòè ðàñïëàâîâ ñèñòåì Al-Ni, Al-Co è Al-Fe ñ ñîäåðæàíèåì âòîðîãî ýëå-
ìåíòà äî 10 àò.%.

Äëÿ æèäêîãî àëþìèíèÿ è ðàñïëàâîâ ñèñòåì Al-Ni, Al-Co, Al-Fe ñ ìàëûì ñîäåðæàíèåì
ëåãèðóþùåãî ýëåìåíòà (äî 1.0 àò.% Ni è äî 1.4 àò.% Co è Fe) îáíàðóæåíî îòêëîíåíèå òåì-
ïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé âÿçêîñòè îò àððåíèóñîâñêîé çàâèñèìîñòè, îáóñëîâëåííîå ñòðóê-
òóðíûì ïðåâðàùåíèåì â æèäêîì àëþìèíèè.

Äëÿ âñåõ òðåõ ñèñòåì óâåëè÷åíèå ñîäåðæàíèÿ ëåãèðóþùåãî ýëåìåíòà ïðèâîäèò ê ðî-
ñòó âÿçêîñòè ðàñïëàâà. Äëÿ ñèñòåìû Al-Ni êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü âÿçêîñòè èìååò
íåìîíîòîííûé õàðàêòåð ñ ìàêñèìóìîì âáëèçè 1.5 àò.% è ìèíèìóì â èíòåðâàëå 2-2.7 àò.%
Ni. Â ñèñòåìàõ Al-Co è Al-Fe èçîòåðìû âÿçêîñòè ìîíîòîííû.

Îáíàðóæåííûå îñîáåííîñòè òåìïåðàòóðíûõ è êîíöåíòðàöèîííûõ çàâèñèìîñòåé âÿçêî-
ñòè ðàñïëàâîâ îáúÿñíÿþòñÿ îáðàçîâàíèåì êëàñòåðîâ èç àòîìîâ ðàçíîãî ñîðòà è çàâèñè-
ìîñòüþ èõ ñîñòàâà îò ñîäåðæàíèÿ ëåãèðóþùåãî ýëåìåíòà. Ïðè ìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ ëå-
ãèðóþùåãî ýëåìåíòà (ËÝ) â ðàñïëàâå îáðàçóþòñÿ êëàñòåðû, ñîñòîÿùèå èç àòîìà ËÝ è
îêðóæàþùèõ åãî àòîìîâ Al (êëàñòåð Al(ËÝ)). Ñ óâåëè÷åíèåì ñîäåðæàíèÿ ëåãèðóþùå-
ãî ýëåìåíòà ïðîèñõîäèò ðîñò êîëè÷åñòâà êëàñòåðîâ Al(ËÝ) è óìåíüøåíèå îáúåìíîé äîëè
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ðàñïëàâà ñ áëèæíèì óïîðÿäî÷åíèåì, õàðàêòåðíûì ñîáñòâåííî äëÿ æèäêîãî àëþìèíèÿ.
Ïðè äàëüíåéøåì ëåãèðîâàíèè ïî äîñòèæåíèè îïðåäåëåííîé êîíöåíòðàöèè àòîìîâ ËÝ â
íåêîòîðîé ëîêàëüíîé îáëàñòè ðàñïëàâà îáðàçóþòñÿ áîëåå êðóïíûå êëàñòåðû ñ áëèæíèì
óïîðÿäî÷åíèåì, áëèçêèì ê èíòåðìåòàëëè÷åñêîìó ñîåäèíåíèþ. Â ñèñòåìå Al-Ni ýòî ìîæåò
áûòü èíòåðìåòàëëèä Al3Ni.

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ãîñóäàðñòâåííîãî çàäàíèÿ ÔÀÍÎ Ðîññèè (� ãîñ. ðåãèñòðà-
öèè òåìû ÀÀÀÀ-À17-117022250039-4).

ÔÀÊÒÎÐ ÌÀÊÑÂÅËËÀ ÄËß ÏÀÐÎÂ 2,3,3,3-ÒÅÒÐÀÔÒÎÐÏÐÎÏÅÍÀ È
ÖÈÑ-1,3,3,3-ÒÅÒÐÀÔÒÎÐÏÐÎÏÅÍÀ
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Ñîãëàñíî ðåøåíèÿì êëèìàòè÷åñêîãî Ñàììèòà â Ïàðèæå (2015 ã.) è Êèãàëèéñêîé ïî-
ïðàâêè ê Ìîíðåàëüñêîìó ïðîòîêîëó 2016 ãîäà îãðàíè÷èâàåòñÿ ïðèìåíåíèå çíà÷èòåëüíîãî
÷èñëà õëàäàãåíòîâ ãèäðîôòîðóãëåðîäíîãî êëàññà, èìåþùèõ âûñîêèé ïîòåíöèàë ãëîáàëü-
íîãî ïîòåïëåíèÿ. Àëüòåðíàòèâíîå ðåøåíèå � íîâûå ïåðñïåêòèâíûå õëàäàãåíòû � 2,3,3,3-
òåòðàôòîðïðîïåí è öèñ-1,3,3,3-òåòðàôòîðïðîïåí. Ìîëåêóëû ïðîïåíîâ èìåþò äâîéíóþ
ñâÿçü, à èíäåêñû ¾öèñ¿ è ¾òðàíñ¿ õàðàêòåðèçóþò îñîáåííîñòè ðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ ôòîðà
è âîäîðîäà â äâîéíîé ñâÿçè. Â îòëè÷èå îò ãèäðîôòîðóãëåðîäîâ ïîòåíöèàë ãëîáàëüíîãî ïî-
òåïëåíèÿ ïðîïåíîâ èñêëþ÷èòåëüíî ìàë, â ÷àñòíîñòè, ïîòåíöèàë 2,3,3,3-òåòðàôòîðïðîïåíà
ìåíüøå åäèíèöû. Äëÿ òåïëîïðîâîäíîñòè ïàðîâ, âõîäÿùåé â êîìïëåêñ Ìàêñâåëëà, ñëåäóÿ
òåîðåòè÷åñêèì ðàçðàáîòêàì Ìåéñîíà è Ìîí÷èêà, ó÷òåíû âêëàäû ïîñòóïàòåëüíîãî äâè-
æåíèÿ è âíóòðåííåé ýíåðãèè ìîëåêóë, êîëåáàòåëüíûõ è âðàùàòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû
ìîëåêóë, ÷èñëà ñòîëêíîâåíèé äëÿ âðàùàòåëüíîé è êîëåáàòåëüíîé ðåëàêñàöèè ýíåðãèè, êî-
ýôôèöèåíòû äèôôóçèè âíóòðåííèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû. Âëèÿíèå íåóïðóãèõ ñîóäàðåíèé è
÷èñëà ñòîëêíîâåíèé äëÿ âðàùàòåëüíîé ðåëàêñàöèè îöåíèâàëîñü ïî Ïàðêåðó. Ñ ïîçèöèé
ìîëåêóëÿðíî-êèíåòè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé äëÿ ìîäåëè ïîòåíöèàëà Ëåííàðä�Äæîíñà 12�6
íàéäåíû èíòåãðàëû ñòîëêíîâåíèé è çíà÷åíèÿ äèíàìè÷åñêîé âÿçêîñòè. Äàí àíàëèç òåìïå-
ðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ôàêòîðà Ìàêñâåëëà ñ ïîçèöèé òåîðèè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîäî-
áèÿ, â òîì ÷èñëå äëÿ ïðîãíîñòè÷åñêèõ îöåíîê äàííûõ î êèíåòè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòàõ.

ÎÑÊÎËÊÈ ÄÅËÅÍÈß È ÝÍÅÐÃÅÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÏÅÊÒÐÛ ÏÅÐÂÈ×ÍÛÕ
ÝËÅÊÒÐÎÍÎÂ Â ÄÅËßÙÅÉÑß ÏËÀÇÌÅ
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Ïîñëå ïîÿâëåíèÿ êèíåòè÷åñêîé òåîðèè íåðàâíîâåñíûõ ñâîéñòâ ãàçîâ îãðîìíîå êîëè÷å-
ñòâî ïóáëèêàöèé áûëî âûïóùåíî â ñâåò [1]. Áîëüøèíñòâî èç íèõ ñîñðåäîòî÷åíî íà êîððåê-
òèðîâêå êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ Áîëüöìàíà â ðàçíûõ îáëàñòÿõ ïðèìåíåíèÿ. Îäíèì èç
íàèáîëåå öèòèðóåìûõ ÿâëÿåòñÿ [2], â êîòîðîì èçó÷àþòñÿ âûñîêî÷àñòîòíûå ãàçîâûå ðàçðÿ-
äû äëÿ ñëàáîèîíèçîâàííîé ïëàçìû, â êîòîðîé ñóùåñòâóþò îãðàíè÷åííûå óñëîâèÿ.

Îñíîâíîå âíèìàíèå â ýòîé ðàáîòå óäåëÿåòñÿ ðàçðàáîòêå ìåòîäîâ ðàñ÷åòà ýíåðãåòè÷å-
ñêèõ ðàñïðåäåëåíèé â ãàçå ñ íèçêîé ïëîòíîñòüþ èîíîâ ïîä äåéñòâèåì âûñîêî÷àñòîòíîãî
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ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ. Ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî íà÷àëüíàÿ è êîíå÷íàÿ ñêîðîñòè íàëåòà-
þùåé ÷àñòèöû î÷åíü áëèçêè äðóã ê äðóãó, ïðèâîäèò ê äîñòàòî÷íîìó êîëè÷åñòâó îãðàíè-
÷åíèé â èñïîëüçîâàíèè îïðåäåëåííûõ ïðèëîæåíèé. Âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèå ýëåêòðîíû âçà-
èìîäåéñòâóþò ñ àòîìàìè íå êàê â êëàññè÷åñêîé ìîäåëè (ñôåðà ñ íåêîòîðûìè æåñòêèìè
îáúåêòàìè), à êàê ñî ñëîæíîé äèíàìè÷åñêîé ñèñòåìîé çàðÿæåííûõ ÷àñòèö, íàõîäÿùåéñÿ â
ñîñòîÿíèè äèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ è ôàêòè÷åñêè âçàèìîäåéñòâóþùåé ñ äâèæóùèìèñÿ
ýëåêòðîíàìè, íàõîäÿùèõñÿ íà âåðõíèõ îðáèòàëÿõ. ×òî ÿâëÿåòñÿ èñòî÷íèêîì ïåðâè÷íûõ
ýëåêòðîíîâ, ýòî è åñòü î÷åíü âàæíàÿ ïðîáëåìà, êîòîðàÿ íå îáñóæäàëàñü è íå îïðåäåëÿ-
ëàñü. Èäåíòèôèêàöèÿ áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ ñ ýíåðãèåé îêîëî ÌýÂ (óáåãàþùèé ýëåêòðîí)
õîòü è îáñóæäàëàñü [3], íî òàê è íå áûëà îêîí÷àòåëüíî ðåøåíà. Âîïðîñû î òîì, â êàêîì
ýíåðãåòè÷åñêîì äèàïàçîíå íà÷èíàåòñÿ è çàêàí÷èâàåòñÿ èçëó÷åíèå (òîðìîçíîå èçëó÷åíèå),
è êàê ó÷åñòü îáðàçîâàíèå ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé â êèíåòè÷åñêîì óðàâíåíèè îñòàëèñü îò-
êðûòûìè. Ðåíòãåíîâñêèå ëó÷è òàêæå ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ýëåêòðîíû (äëèíà âîëíû
äå Áðîéëÿ ïî ïîðÿäêó ðàâíà ðåíòãåíîâñêîé âîëíå) [4]. Êðîìå òîãî âîçíèêàåò âîïðîñ: íå
ïðèâîäèò ëè ïîãëîùåíèå ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé ýëåêòðîíàìè ê óâåëè÷åíèþ êèíåòè÷åñêîé
ýíåðãèè äî ÌýÂ-íûõ ýíåðãèé, ãäå îáû÷íî îñöèëëÿöèè íåéòðèíî ñâÿçàíû ñ ïðèñóòñòâèåì
β-ýëåêòðîíîâ. Â íàñòîÿùåì äîêëàäå ïîäðîáíî ïðåäñòàâëåí àíàëèòè÷åñêèé âèä êèíåòè-
÷åñêîãî óðàâíåíèÿ Áîëüöìàíà, à òî÷íåå ãîâîðÿ, ñèñòåìû ñàìîñîãëàñîâàííûõ êèíåòè÷å-
ñêèõ óðàâíåíèé, îïðåäåëÿþùèå êèíåòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ îáðàçîâàíèÿ ïðîäóêòîâ äåëåíèÿ
è ýëåêòðîíîâ, îïèñûâàþùèå ýíåðãåòè÷åñêèå ñïåêòðû áûñòðûõ ÷àñòèö â ÿäåðíîé âîçáóæäà-
åìîé ïëàçìå. Îïðåäåëåíû è ïðåäñòàâëåíû â äåòàëüíîì âèäå ñïåêòðû ïåðâè÷íûõ ýëåêòðî-
íîâ äëÿ ñëàáî èîíèçèðîâàííîé ïëàçìû, âçàèìîäåéñòâóþùåé ñ íåéòðîíàìè. Àíàëèòè÷åñêèå
âûðàæåíèÿ ñïåêòðîâ ïåðâè÷íûõ ýëåêòðîíîâ áûëè ïîëó÷åíû â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè íà îñ-
íîâå ìîíîõðîìàòè÷åñêèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ ïðîäóêòîâ äåëåíèÿ èçîòîïîâ ãåëèÿ-3,
ïðåäñòàâëåííûõ â âèäå δ - ôóíêöèé. Âûðàæåíèÿ äëÿ ïåðâè÷íûõ ýëåêòðîíîâ, ðîæäåííûõ
èç ÿäåð òðèòèÿ, òàêæå ïîëó÷åíû ÷èñëåííûì è àíàëèòè÷åñêèì ñïîñîáîì ïðåäëàãàåìîé ñè-
ñòåìîé ðåøåíèÿ êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé. Ïåðâè÷íûå ýëåêòðîíû â ñâîþ î÷åðåäü ìîãóò
òàêæå âûçâàòü ïðîöåññû èîíèçàöèè. Ðàñïðåäåëåíèå ýíåðãèè äëÿ ïåðâè÷íûõ ýëåêòðîíîâ,
ñîçäàííûõ áûñòðûìè ýëåêòðîíàìè, ðîæäåííûõ èç ïðîòîíîâ è ÿäåð òðèòèÿ îïðåäåëåíî è
ñðàâíèâàåòñÿ ñî ñòàòèñòè÷åñêèì ðàñ÷åòàìè íà îñíîâå ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî.

1. Chapman S., Cowling T.G. The Mathematical Theory of Non- Uniform Gases.// Camb. Univ.
Press. 1952. P. 431.

2. Holstein T. Energy distribution of Electrons in High Frequency Gas Discharges.// Phys. Res. A.
1946. V. 70. P. 367.

3. Gurevich A.V., Zybin K.P. Runaway Breakdown and the Mysteries of Lightning. // Phys. Today.
2005. P. 37.

4. Loeb L.B. The Mechanisms of Stepped and Dart Leaders in Cloud-to-Ground Lightning Strokes.//
J. Geophys. Res. 1995. V. 71. P. 4711.
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1AZTU, Baku, Azerbaijan, 2UNI Rostock, Rostock, Germany, 3DGU, Makhachkala, Russia

*javid.safarov@uni-rostock.de

Ionic liquids are salts that are liquids at ambient temperatures and included to the green
chemistry solvents. They have small vapor pressure, low melting point, high solvating capacity,
high ionic conductivity and high thermal stability, which make them attractive for practical
applications.

In this work, we will present the thermophysical properties of 1-butyl-3-methylimidazo-
lium tri�uoromethanesulfonate, [BMIM][TFO] at pressures up to p = 140 MPa and over a
temperature range T = (283.15 to 413.15) K. These investigations covering such an extended
p, T -range were performed the �rst time. The experiments were carried out using a specially
adapted high pressure � high temperature Anton Paar DMA HPM vibration-tube densimeter
with an estimated relative combined standard uncertainty up to ∆ρ/ρ = ±0.08 % in density.
The temperature T in the measuring cell is administrated with an error of ±10 mK and
is measured using the (ITS-90) Pt100 thermometer with an experimental error of ±15 mK.
Pressure p is measured with a relative uncertainty of 0.1 % (up to 100 MPa) and 0.5 % (up to
140 MPa), respectively, of the measured value.

The density values ρ(p0, T )/kg·m−3 at ambient pressure and at T = (283.15 to 413.15) K
were investigated using the combination of the Anton Paar DMA 5000M, DSA 5000M and
DMA HPM vibration tube densimeters with an uncertainty of ∆ρ = ±(5 · 10−3 to 3 · 10−1) kg·
m−3. The constant pressure speci�c heat capacity cp(p0, T )/J ·kg−1K−1 is measured at T =
(283.15 to 413.15) K using the DSC di�erential scanning calorimetry. The speed of sound
values u(p0, T )/m·s−1 at ambient pressure and temperatures at T = (283.15 to 343.15) K are
investigated using the Anton Paar DSA 5000M vibration tube densimeter and sound velocity
meter.

The dynamic viscosity η(p0, T )/mPa ·s of [BMIM][TFO] at ambient pressures and at T =
(283.15 to 413.15) K is measured using an Anton Paar SVM 3000 Stabinger Viscometer and
Rheometer MCR 302.

The literature values available were subject to a consistency check with our data. An
equation of state was established using parameters based on the new results to calculate the
isothermal compressibility κT, isobaric thermal expansibility αp, thermal pressure coe�cient γ,
internal pressure pint, speci�c heat capacities at constant pressure cp and at constant volume
cv, speed of sound u, and isentropic exponent κs of this IL.
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Êëàñòåðû â æèäêîñòÿõ îïðåäåëÿþò ñòðóêòóðíûå õàðàêòåðèñòèêè è òåïëîôèçè÷åñêèå
ñâîéñòâà æèäêîñòåé. Ðàíåå àâòîðû ïðåäëîæèëè ñîîòíîøåíèå äëÿ ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ

êëàñòåðîâ â æèäêîñòÿõ ïî ÷èñëó ÷àñòèö, ñîäåðæàùèõñÿ â êëàñòåðå [1]: f(Z) =
λm

6
·Zm−1 ·

e−λZ , Z ≥ 0, ãäå Z � ÷èñëî ÷àñòèö â êëàñòåðå, λ > 0 (λ = 1/θ) � ïàðàìåòð ìàñøòàáà,
îïðåäåëÿåìûé ôèçè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè æèäêîñòè, m = 4 � ïîðÿäîê ðàñïðåäåëåíèÿ.

Ïàðàìåòð θ ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèåé êîýôôèöèåíòà ìîëåêóëÿðíîé óïàêîâêè η: θ = a1η +
a2η

2 + ... + anη
n ≈ (5/2)ηeη ≈ (5/2)(1 + η), ãäå ai � êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ â ðÿä;

η ≈ 0.22ρ∗, ãäå ρ∗ = ρ/ρc � ïðèâåäåííàÿ ïëîòíîñòü æèäêîñòè.
Èñïîëüçóÿ ðàñïðåäåëåíèå âåðîÿòíîñòåé ðàçìåðà êëàñòåðà ïî ÷èñëó ÷àñòèö è ýêñïåðè-

ìåíòàëüíûå äàííûå ïî ïëîòíîñòè æèäêîñòåé, ìû îöåíèëè è ïðîàíàëèçèðîâàëè íàèáîëåå

âåðîÿòíîå ÷èñëî ÷àñòèö â êëàñòåðå: Ẑ =
m− 1

λ
= (m − 1)θ = 3θ, ñðåäíåàðèôìåòè÷åñêîå

÷èñëî ÷àñòèö â êëàñòåðå: Z =

∞∫
0

Z · f(Z)dZ =
m!

(m− 1)!

1

λ
=
m

λ
= mθ = 4θ è ñðåäíåêâàä-

ðàòè÷íîå ÷èñëî ÷àñòèö â êëàñòåðå: Z =
√
Z̄2 =

√
m(m+ 1)

λ
=
√
m(m+ 1) · θ =

√
20 · θ

áåíçîëà, òîëóîëà è èõ ãàëîãåíîçàìåùåííûõ â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðîâ ñîñòîÿíèÿ ïðè
òåìïåðàòóðàõ 293�423 K è äàâëåíèÿõ 0.1�600 MÏà.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà Ðîññèéñêèì ôîíäîì ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé (ÐÔÔÈ)
(Ïðîåêò �16-08-01203).

1. Verveyko V.N., Verveyko M.V., Melnikov G.A. // Eur. Phys. J. D. 2016. V. 70. P. 47.
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Êîýôôèöèåíò òåðìè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ ÿâëÿåòñÿ âàæíîé òåïëîôèçè÷åñêîé õàðàêòå-
ðèñòèêîé. Îáúåêò èññëåäîâàíèÿ � òåïëîîòâîäÿùèå ïðîêëàäêè � îòå÷åñòâåííûå àíàëîãè
ìàòåðèàëîâ ñåðèè SilPad, GapPad è Bond-Play çàðóáåæíîãî ïðîèçâîäñòâà, øèðîêî ïðåä-
ñòàâëåííûõ íà ðûíêå ýëåêòðîííîãî îáîðóäîâàíèÿ.

Äëÿ âûïîëíåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è ðàçðàáîòàíà è èçãîòîâëåíà óñòàíîâêà ïî èçìåðå-
íèþ òåðìè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ. Ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ êîýôôèöèåíòà òåðìè÷åñêîãî ðàñ-
øèðåíèå îïðåäåëÿåòñÿ òî÷íîñòüþ èçìåðåíèÿ ëèíåéíîãî ïåðåìåùåíèÿ èíäèêàòîðà è òî÷íî-
ñòüþ ôèêñàöèè òåìïåðàòóðû (ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ òåìïåðàòóðû 0,5 ïðîöåíòà). Ïðåäåë
äîïóñêàåìîé ïîãðåøíîñòè èíäèêàòîðà â âåðòèêàëüíîì ïîëîæåíèè íà ó÷àñòêå øêàëû íå
ïðåâûøàåò: â ïðåäåëàõ 200 äåëåíèé 2 ìêì; â ïðåäåëàõ 1 ìì � 2,5 ìêì è ïðè òîëùèíå
îáðàçöà â 5 ìì íå ïðåâûøàåò 0,1 ïðîöåíòà.
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Ïðè ïîëîæèòåëüíûõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòóðû ðàñõîæäåíèå êîýôôèöèåíòà òåðìè÷åñêî-
ãî ðàñøèðåíèÿ îòå÷åñòâåííûõ îáðàçöîâ è àìåðèêàíñêèõ àíàëîãîâ íå ïðåâûøàåò 10 ïðî-
öåíòîâ.

Èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäèëèñü â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò −140◦Ñ äî 150◦Ñ. Ïðîâåäåíû
àòòåñòàöèîííûå èçìåðåíèÿ íà îáðàçöàõ èç ôòîðîïëàñòà 4. Îïûòíûå äàííûå ñîïîñòàâëåíû
ñ èçâåñòíûìè ëèòåðàòóðíûìè èñòî÷íèêàìè [1, 2].

Ðåçóëüòàòû èçìåðåíèÿ òåðìè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ òåïëîîòâîäÿùèõ ïðîêëàäîê ïîëó÷å-
íû âïåðâûå. Çàôèêñèðîâàíû òàêæå ïðåäåëû òåðìè÷åñêîé ñòîéêîñòè íîâûõ ìàòåðèàëîâ.
Îáíàðóæåí ýôôåêò ¾ãèñòåðåçèñà¿ çàâèñèìîñòè ïðèðàùåíèÿ âûñîòû èñïûòûâàåìûõ îá-
ðàçöîâ îò òåìïåðàòóðû ïðè ïðîöåññàõ íàãðåâà è îõëàæäåíèÿ.

1. Ôòîðîïëàñòû â ìàøèíîñòðîåíèè. Ãîðÿèíîâà À.Â., Áîæêîâ Ã.Ê. è Òèõîíîâà Ì.Ñ., � Ì.: ¾Ìà-
øèíîñòðîåíèå¿, 1971, 233 ñòð.

2. Àâèàöèîííûé òåõíè÷åñêèé ñïðàâî÷íèê. Àëåêñàíäðîâ Â. Ã., Ìàéîðîâ À. Â., Ïîòþêîâ Í. Ï. �
Èçäàòåëüñòâî ¾Òðàíñïîðò¿ Èçä. 2-å, 1975, 432 ñòð.
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Îòëè÷èòåëüíîé îñîáåííîñòüþ êðèñòàëëèçàöèè ïðè èíòåíñèâíîì çàðîäûøåîáðàçîâàíèè
â àìîðôíûõ òâåðäûõ òåëàõ ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ñïîíòàííîãî âîçíèêíîâåíèÿ ¾ãîðÿ÷èõ¿
öåíòðîâ è âçðûâíîé êðèñòàëëèçàöèè â ìåñòàõ ëîêàëüíîãî ñêîïëåíèÿ ôëóêòóàöèîííî âîç-
íèêàþùèõ çàðîäûøåâûõ êðèñòàëëîâ. Óñëîâèå âîçíèêíîâåíèÿ ¾ãîðÿ÷èõ¿ öåíòðîâ â àìîðô-
íîé ñðåäå ñ âìîðîæåííûìè êðèñòàëëèêàìè òðåáóåò èõ ëîêàëüíî âûñîêîé êîíöåíòðàöèè,
êîòîðàÿ ìîæåò áûòü äîñòèãíóòà êàê â ðåçóëüòàòå åñòåñòâåííîãî ïðîöåññà íóêëåàöèè, òàê
è ïðè âíåøíåì âîçäåéñòâèè íà íåðàâíîâåñíóþ ñèñòåìó.

Â ñåðèè ïðîâåäåííûõ îïûòîâ ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü èíèöèèðîâàíèÿ âçðûâíîé êðè-
ñòàëëèçàöèè â ñëîÿõ àìîðôíîãî ëüäà, íàñûùåííûõ ìåòàíîì, â ïðèñóòñòâèè èñêóññòâåí-
íî âíåñåííûõ çàðîäûøåâûõ êðèñòàëëîâ. Íåðàâíîâåñíûå àìîðôíûå êîíäåíñàòû ïîëó÷àëè
ñâåðõçâóêîâûì îñàæäåíèåì ìîëåêóëÿðíûõ ïó÷êîâ ðàçðåæåííîãî ïàðà è ãàçà íà îõëàæäåí-
íóþ æèäêèì àçîòîì ïîäëîæêó. Àäèàáàòè÷åñêîå ðàñøèðåíèå ìîëåêóëÿðíîãî ïîòîêà ïàðà
íà âûõîäå èç ñâåðõçâóêîâîãî ñîïëà ïðèâîäèëî ê ïîíèæåíèþ òåìïåðàòóðû è îáðàçîâàíèþ
êðèñòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ ëüäà â ìîëåêóëÿðíîì ïîòîêå. Ïðèñóòñòâèå ãîòîâûõ êðèñòàë-
ëè÷åñêèõ öåíòðîâ â îáðàçöå ñäâèãàëî íà÷àëî êðèñòàëëèçàöèè â îáëàñòü íèçêèõ òåìïåðà-
òóð, à ñàìà ôîðìà òåïëîâîãî ñèãíàëà, ñîñòîÿùåãî èç íåñêîëüêèõ ïèêîâ, ñâèäåòåëüñòâîâàëà
î êðèñòàëëèçàöèè èç ðàçíûõ öåíòðîâ.

Èíèöèèðîâàííàÿ âçðûâíàÿ êðèñòàëëèçàöèÿ ãàçîíàñûùåííûõ ñëîåâ àìîðôíîãî ëüäà
èññëåäîâàëàñü òàêæå âîçäåéñòâèåì ëîêàëüíîãî òåïëîâîãî íàãðåâà ïðè òåìïåðàòóðå íèæå
òåìïåðàòóðû ñàìîïðîèçâîëüíîé êðèñòàëëèçàöèè îáðàçöà. Íàãðåâ îñóùåñòâëÿëñÿ êðàòêî-
âðåìåííûì òåïëîâûì èìïóëüñîì ñ èñïîëüçîâàíèåì ýëåêòðè÷åñêîãî ïðîâîëî÷íîãî çîíäà
èëè ëàçåðíîãî ïó÷êà.

Êðèñòàëëèçàöèÿ âîäíî-ãàçîâûõ ñëîåâ â óñëîâèÿõ ñèëüíîé ìåòàñòàáèëüíîñòè ïðèâîäèò
ê îáðàçîâàíèþ ãàçîâîãî ãèäðàòà. Ëàâèíîîáðàçíîå çàðîæäåíèå öåíòðîâ êðèñòàëëèçàöèè
çàìîðàæèâàåò ìîëåêóëû ãàçà è íå ïðèâîäèò ê èõ âûòåñíåíèþ ôðîíòîì êðèñòàëëèçàöèè.

Ðàáîòà ïîääåðæèâàëàñü Ðîññèéñêèì ôîíäîì ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé (ïðîåê-
òû � 18-08-00352-à, � 18-38-00443 ìîë-à) è Ïðîãðàììîé ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé
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ÓðÎ ÐÀÍ (� 18-2-2�3).

ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÂÎÄÍÛÕ ÐÀÑÒÂÎÐÎÂ
ÌÎ×ÅÂÈÍÛ È ÍÅÊÎÒÎÐÛÕ ÅÅ ÀËÊÈË ÏÐÎÈÇÂÎÄÍÛÕ Â

ØÈÐÎÊÎÌ ÈÍÒÅÐÂÀËÅ ÏÀÐÀÌÅÒÐÎÂ ÑÎÑÒÎßÍÈß

Åãîðîâ Ã.È.,* ÌàêàðîâÄ.Ì.

ÈÕÐ ÐÀÍ, Èâàíîâî, Ðîññèÿ

*gie@isc-ras.ru

Âåëè÷èíà èçìåíåíèÿ îáúåìà ïðè îáðàçîâàíèè æèäêîôàçíîé ñìåñè îïðåäåëÿåòñÿ èçìå-
íåíèÿìè ìåæìîëåêóëÿðíûõ è âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé, èõ ýíåðãèåé, íàëè-
÷èåì Í-ñâÿçåé, ãèäðîôîáíûõ èëè ãèäðîôèëüíûõ ãðóïï è ò.ä. Ïðè âàðüèðîâàíèè âíåøíèõ
ïàðàìåòðîâ ñîñòîÿíèÿ (äàâëåíèÿ è òåìïåðàòóðû), îáúåìíûå ñâîéñòâà ñìåñè áóäóò îïðåäå-
ëÿòüñÿ êàê ãåîìåòðèåé åå ñîñòàâëÿþùèõ ìîëåêóë, òàê è èõ óïàêîâêîé, è èõ ñïîñîáíîñòüþ
òðàíñôîðìèðîâàòüñÿ.

Â äîêëàäå ðàññìàòðèâàþòñÿ îáúåìíûå ñâîéñòâà è ñòðóêòóðíûå îðãàíèçàöèè âîäíûõ
ðàñòâîðîâ ìî÷åâèíû è åå àëêèë ïðîèçâîäíûõ. Êàê èçâåñòíî èç ìíîãèõ ëèòåðàòóðíûõ èñ-
òî÷íèêîâ, ìî÷åâèíà ÿâëÿåòñÿ äåíàòóðèðóþùèì áåëîê âåùåñòâîì, êîòîðîå î÷åíü àêòèâíî
òàêæå ó÷àñòâóåò âî ìíîãèõ äðóãèõ áèîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññàõ. Äåéñòâèÿ àëêèë ïðîèçâîäíûõ
ìî÷åâèíû, ÿâëÿþòñÿ ïîäîáíûìè, âñå îíè îòíîñÿòñÿ ê äåñòàáèëèçàòîðàì áåëêà. Ìåõàíèçì,
ïî êîòîðîìó ìî÷åâèíà äåíàòóðèðóåò áåëêè â âîäíûõ ðàñòâîðàõ, äî ñèõ ïîð åùå äî êîí-
öà íå îáúÿñíåí: èëè ìîëåêóëû ìî÷åâèíû âçàèìîäåéñòâóþò ñ ìàêðîìîëåêóëîé ïðÿìî, èëè
âëèÿþò íà ñòàáèëüíîñòü áåëêà ÷åðåç îêðóæåíèå âîäû èçìåíåíèåì åå ñâîéñòâ. Ðåçóëüòàòû
èññëåäîâàíèé äî ñèõ ïîð ïðîòèâîðå÷èâû. Îäíè ïîêàçûâàþò, ÷òî ìî÷åâèíà ìîæåò âïèñàòü-
ñÿ â âîäíóþ ñòðóêòóðó êàê ¾âîäîïîäîáíàÿ¿ ìîëåêóëà è ïðè ýòîì îíà âîîáùå íå âëèÿåò
íà âçàèìîäåéñòâèå âîäà-âîäà, äðóãèå, � îòíîñÿò ìî÷åâèíó ê ¾ðàçðóøèòåëÿì¿ ñòðóêòóðû
âîäû, òðåòüè � ê ¾ñòóêòóðîîáðàçîâàòåëÿì¿.

Â äîêëàäå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ ïëîòíîñòè ïðè
àòìîñôåðíîì äàâëåíèè è ñæèìàåìîñòè (îòíîñèòåëüíîãî èçìåíåíèÿ îáúåìà) èçó÷åííûõ
âîäíûõ ðàñòâîðîâ ìî÷åâèíû è åãî àëêèë ïðîèçâîäíûõ àíàëîãîâ â èíòåðâàëàõ äàâëåíèé
îò 0.101 äî 100 ÌÏà è òåìïåðàòóð îò 278.15 äî 323.15 Ê. Îáñóæäàþòñÿ ðàññ÷èòàííûå
ìîëüíûå èçîòåðìè÷åñêèå ñæèìàåìîñòè, ìîëüíûå èçîáàðíûå ðàñøèðÿåìîñòè, êîýôôèöè-
åíòû èçîõîðíîãî òåðìè÷åñêîãî äàâëåíèÿ, âíóòðåííåå äàâëåíèå ñìåñè. Ðàññìàòðèâàþòñÿ
òàêæå ïàðöèàëüíûå ìîëüíûå îáúåìû êîìïîíåíòîâ, â òîì ÷èñëå è ïðåäåëüíûå ïàðöèàëü-
íûå ìîëüíûå îáúåìû.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíò 18-43-370010a).

ÊËÀÑÒÅÐÛ Â ¾ÏÐÎÑÒÛÕ¿ È ¾ÍÎÐÌÀËÜÍÛÕ¿ ÆÈÄÊÎÑÒßÕ

Ðàä÷åíêîÀ.Ê.,* ØàõîâÀ.Â., Íåðó÷åâÞ.À.

ÊÃÓ, Êóðñê, Ðîññèÿ

*radchenko.antoshka@mail.ru

Ïðåäëîæåíî ñîîòíîøåíèå äëÿ îöåíêè îñîáåííîñòåé ñòðóêòóðû ìîëåêóëÿðíîé æèäêîñòè
ïî äàííûì î å¼ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ.
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Ïîêàçàíî, ÷òî çàðîæäåíèå æèäêîé ôàçû ñîïðîâîæäàåòñÿ äèìåðíîé àññîöèàöèåé ìîëå-
êóë.

Â ¾ïðîñòûõ¿ îäíîàòîìíûõ æèäêîñòÿõ ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû ÷èñëî ÷àñòèö â
àññîöèàòàõ (êëàñòåðàõ) âîçðàñòàåò, ÷òî ïðèâîäèò ê ôîðìèðîâàíèþ â æèäêîñòè ¾áëèæíå-
ãî¿ ïîðÿäêà. Ýòîò ïðîöåññ ïîäòâåðæäàþò äàííûå ðåíòãåíîñòðóêòóðíûõ èññëåäîâàíèé è
ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé èçîõîðíîé òåïëîåìêîñòè àðãîíà, êðèïòîíà è äð.

Íàïðîòèâ, â æèäêîñòÿõ ñ ìíîãîàòîìíûìè ìîëåêóëàìè, èñêëþ÷àÿ æèäêîñòè ñ âîäîðîä-
íûìè ñâÿçÿìè, ïðàêòè÷åñêè íà âñåé êðèâîé ðàâíîâåñèÿ æèäêîñòü-ïàð âïëîòü äî îáëàñòè
êðèñòàëëèçàöèè íàáëþäàåòñÿ ëèøü äèìåðíàÿ àññîöèàöèÿ.

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû óêàçûâàþò íà òî, ÷òî, êàê è â æèäêèõ óãëåâîäîðîäàõ â ¾ïðî-
ñòûõ¿ æèäêîñòÿõ ïîìèìî äèñïåðñèîííûõ ñèë (m=6), ñèë îòòàëêèâàíèÿ (n=12) ïðîÿâëÿþò
ñåáÿ äàëüíîäåéñòâóþùèå ñëàáûå õèìè÷åñêèå ñèëû ñâÿçè ¾êóëîíîâñêîãî¿ âèäà [1], îòâåò-
ñòâåííûå çà àññîöèàöèþ ÷àñòèö. Õàðàêòåð àññîöèàöèè îïðåäåëÿåòñÿ îñîáåííîñòÿìè ñèì-
ìåòðèè ìîëåêóë.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì ÐÔÔÈ 16-08-01203À.

1. Hobza P., Muller-Dethlefs K. Non-covalent Interactions: Theory and Experiment. Cambridge: Royal
Society of Chemistry, 2010.

ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÂÎÄÍÛÕ ÐÀÑÒÂÎÐÎÂ
ÒÈÎÑÓËÜÔÀÒÀ ÍÀÒÐÈß

ÑîáîëüÎ.Â.

ÃÎÓ ÂÏÎ ÄîíÍÀÑÀ, Ìàêååâêà, Óêðàèíà

cluck@mail.ru

Àíàëèç ëèòåðàòóðû [1, 2] ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî âûáîð òåõ èëè èíûõ ìàòåðèàëîâ
äëÿ àêêóìóëèðîâàíèÿ òåïëà (õîëîäà) îñóùåñòâëÿåòñÿ ñêîðåå ìåòîäîì ïðîá è îøèáîê, à íå
â ðåçóëüòàòå ñèñòåìàòè÷åñêèõ öåëåíàïðàâëåííûõ èññëåäîâàíèé. Îòñóòñòâóþò íàäåæíûå
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî òåïëîòàì ïëàâëåíèÿ è êðèñòàëëèçàöèè, ïåðåîõëàæäåíèÿì,
óñòîé÷èâîñòè òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïðè ìíîãîêðàòíî ÷åðåäóþùèõñÿ ïðîöåññàõ òèïà
¾ïëàâëåíèå ↔ êðèñòàëëèçàöèÿ¿ è ò.ä.

Â äàííîé ðàáîòå ìåòîäîì ÄÒÀ ïîëó÷åíû òåðìîãðàììû ïëàâëåíèÿ è êðèñòàëëèçàöèè
îáðàçöîâ â ñèñòåìå âîäà�ïåíòàãèäðàò òèîñóëüôàòà íàòðèÿ. Óñòàíîâëåí ¾àâòîíîìíûé¿ õà-
ðàêòåð ýêçî-ýôôåêòîâ. Íàáëþäàåòñÿ óñòîé÷èâàÿ çàêîíîìåðíîñòü: ñ óâåëè÷åíèåì êîíöåí-
òðàöèè ÒÑÍ-5 ýêçî-ýôôåêòû óìåíüøàþòñÿ îòíîñèòåëüíî ýâòåêòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû è
óâåëè÷èâàþòñÿ îòíîñèòåëüíî òåìïåðàòóðû ëèêâèäóñ. Äëÿ âñåõ îáðàçöîâ ýíòàëüïèÿ íåðàâ-
íîâåñíîé êðèñòàëëèçàöèè áûëà âñåãäà íèæå íà 15-20 % ýíòàëüïèè ïëàâëåíèÿ. Çàêîíîìåð-
íîñòü èçìåíåíèÿ îáùåé ýíòàëüïèè êðèñòàëëèçàöèè îò îñíîâíîãî êîìïîíåíòà ê ýâòåêòèêå
ïðîèñõîäèò ïî U-îáðàçíîìó çàêîíó.

1. Ìîçãîâîé À.Ã., è äð. Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà òåïëîàêêóìóëèðóþùèõ ìàòåðèàëîâ. Êðèñòàë-
ëîãèäðàòû. Îáçîðû ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ. // ÒÔÖ. � Ì.: ÈÂÒÀÍ. 1990.

2. Äàíèëèí Â.Í. Òåïëî- è õîëîäîàêêóìóëèðóþùèå ìàòåðèàëû. Ôèçèêî-õèìè÷åñêèé àíàëèç
ñâîéñòâ ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ñèñòåì. Âåñòíèê Êóáàíñêîãî ãîñ. òåõ. óí-òà. � 2008.
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ËÈÍÈß ÏËÀÂËÅÍÈß ÒÈÒÀÍÀ: ÑÎÃËÀÑÎÂÀÍÈÅ
ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ ÄÀÍÍÛÕ

ÊóëÿìèíàÅ.Þ.,* ÇèöåðìàíÂ.Þ., ÔîêèíË.Ð.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*kulyamina.elena@gmail.com

Ðàáîòà ïðîäîëæàåò âûïîëíåííûå â ÎÈÂÒ ÐÀÍ èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ Ti [1], ðàñïðî-
ñòðàíèâ èõ íà ëèíèþ ïëàâëåíèÿ ïðè äàâëåíèè äî 90 ÃÏà. Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü èçâåñòíû
òî÷êà ïëàâëåíèÿ T 0

m = 1944 ± 3 Ê, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ÎÖÊ ôàçå, è òåïëîòà ïëàâëåíèÿ
ñ ïîãðåøíîñòüþ 5 %; íàäåæíûå äàííûå î ñêà÷êå îáúåìà îòñóòñòâóþò. Âïåðâûå îïûòíûå
äàííûå ïî êðèâîé ïëàâëåíèÿ â èíòåðâàëå 15�80 ÃÏà ïîëó÷åíû â 2001 ã. [2] ìåòîäîì àëìàç-
íûõ íàêîâàëåí. Ýêñòðàïîëèðóÿ èõ ê äàâëåíèþ 1 àòì, àâòîðû ïîëó÷èëè àíîìàëüíî íèçêîå
çíà÷åíèå íàêëîíà êðèâîé ïëàâëåíèÿ ∼ 7 Ê/ÃÏà, íå ñâîéñòâåííîå òóãîïëàâêèì ìåòàëëàì.

Çäåñü ïðîâåäåíà îáðàáîòêà äàííûõ [3], ñîãëàñîâàííàÿ ñ îöåíêîé ñêà÷êà îáúåìà â òî÷êå
ïëàâëåíèÿ. Íåòî÷íîñòü â åãî îïðåäåëåíèè èç äàííûõ î ïëîòíîñòè îáåèõ ôàç âûíóäèëà íàñ
ïðèáåãíóòü ê àíàëèçó çàâèñèìîñòè ñêà÷êà îáúåìà îò ýíòðîïèè ïëàâëåíèÿ äëÿ 3d ýëåìåí-
òîâ, îò Ti äî Ni. Äëÿ Ti ïîëó÷åíà îöåíêà ∆Vm = 0.257±0.026 ñì3/ìîëü, ÷òî äàëî çíà÷åíèå
íà÷àëüíîãî íàêëîíà êðèâîé ïëàâëåíèÿ (dTm/dp)p→0 = 35± 5 Ê/ÃÏà [4]. Ñîãëàñîâàííîå ñ
ýòîé îöåíêîé è âîñïðîèçâîäÿùåå äàííûå [3] óðàâíåíèå Ñèìîíà õîðîøî ïåðåäàåò ïëàâíîå
ñíèæåíèå íàêëîíà ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ.

Çàìåòèì, ÷òî áåç ó÷åòà äàííûõ [3] ñëåäîâàë áû âûâîä î ïî÷òè íåèçìåííîé êðóòèçíå
ëèíèè ïëàâëåíèÿ âî âñåì èíòåðâàëå. Èìåííî ýòî çàêëþ÷åíèå ïîëó÷åíî â [5], ãäå äèàãðàììà
ñîñòîÿíèÿ Ti ïîñòðîåíà áåç èñïîëüçîâàíèÿ ðåçóëüòàòîâ [3].

1. Chekhovskoi V.Ya., Fokin L.R., Peletskii V.E. et al. Handbook of Titanium Based Materials:
Thermophysical Properties. Data and Studies. NY: Begell House, 2007. 275 p.

2. Errandonea D., Schwager B., Ditz R. et al. Systematics of transition metals melting // Phys. Rev.
B. 2001. V. 63. P. 131�134.

3. Stutzmann V., Devaele A., Bouchet J. et al. High-pressure melting curve of titanium // Phys. Rev.
B. 2015. V. 92. 224110.

4. Êóëÿìèíà Å.Þ., Çèöåðìàí Â.Þ., Ôîêèí Ë.Ð. Ñîãëàñîâàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ íà
ëèíèè ïëàâëåíèÿ òèòàíà: ïðîáëåìû, ðåçóëüòàòû // ÆÒÔ. 2018. Ò. 88. No 3. Ñ. 380�384.

5. Åëüêèí Â.Ì., Ìèõàéëîâ Â.Í., Ìèõàéëîâà Ò.Þ. Ïîëóýìïèðè÷åñêîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ òâåð-
äûõ α, ω, β � ôàç òèòàíà è æèäêîñòè ñ ó÷åòîì èñïàðåíèÿ // ÂÀÍÒ. Ñåðèÿ ¾Òåîðåòè÷åñêàÿ è
ïðèêëàäíàÿ ôèçèêà¿. 1977. Âûï. 1. Ñ. 28�42.

Î ÂÎÇÌÎÆÍÎÑÒÈ ÑÓÙÅÑÒÂÎÂÀÍÈß ÄÂÎÉÍÎÃÎ ÌÀÊÑÈÌÓÌÀ ÍÀ
ÈÇÎÒÅÐÌÅ ÀÄÑÎÐÁÖÈÈ ÁÈÍÀÐÍÛÕ ÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÈÑÒÅÌ

ËåñåâÂ.Í.,*1 Àë÷àãèðîâÁ.Á.,1 ÄàäàøåâÐ.Õ.,2 ÊÿñîâàÎ.Õ.,1 ÓçäåíîâàÀ.Í.1

1ÊÁÃÓ, Íàëü÷èê, Ðîññèÿ, 2×ÃÓ, Ãðîçíûé, Ðîññèÿ

*lvn_kbsu@mail.ru

Èçó÷åíèå àäñîðáöèîííûõ ÿâëåíèé â ìåòàëëè÷åñêèõ ðàñïëàâàõ èìååò áîëüøîå çíà÷åíèå
äëÿ ðàçâèòèÿ òåîðèè ïîâåðõíîñòíûõ ÿâëåíèé è ïðàêòèêè ðàçðàáîòêè íîâûõ òåõíîëîãè÷å-
ñêèõ ïðîöåññîâ. Íî, êàê ïîêàçûâàåò àíàëèç ëèòåðàòóðû, íà èçîòåðìàõ àäñîðáöèè ðÿäà
áèíàðíûõ ñèñòåì îáíàðóæèâàþòñÿ äâîéíûå ìàêñèìóìû, íàïðèìåð, íà èçîòåðìå àäñîðá-
öèè êàëèÿ â ñïëàâàõ ñ íàòðèåì (Ï. Ïóãà÷åâè÷ è ñîòð.). Ïðè ýòîì îêàçàëîñü, ÷òî âåëè-
÷èíà è ïîëîæåíèå ïåðâîãî ìàêñèìóìà ñîãëàñóåòñÿ ñ òåîðèåé ïîâåðõíîñòíûõ ÿâëåíèé Â.
Ñåìåí÷åíêî, íî îáúÿñíåíèå âòîðîãî ìàêñèìóìà â ðàìêàõ ýòîé òåîðèè çàòðóäíèòåëüíî. Â
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ñâÿçè ñ ýòèì íàìè ðàññìàòðèâàåòñÿ âîïðîñ î ñàìîé âîçìîæíîñòè ñóùåñòâîâàíèÿ äâîéíî-
ãî ìàêñèìóìà íà èçîòåðìàõ àäñîðáöèè ïîâåðõíîñòíî-àêòèâíûõ êîìïîíåíòîâ â äâîéíûõ
æèäêîìåòàëëè÷åñêèõ ðàñïëàâàõ íà ïðèìåðå ñïëàâîâ Pb íà îñíîâå In, â êîòîðûõ Pb ÿâëÿ-
åòñÿ ïîâåðõíîñòíî-àêòèâíûì êîìïîíåíòîì. Ñ ýòîé öåëüþ, èñïîëüçóÿ ñîáñòâåííûå îïûòíûå
äàííûå îá èçîòåðìå ÏÍ ñèñòåìû In-Pb, ìû ðàññ÷èòàëè àäñîðáöèþ ñâèíöà íà ïîâåðõíîñòè
ñïëàâîâ äëÿ T= 573 Ê.

Èç ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà àäñîðáöèè Pb â ñïëàâàõ ñ In ïî Ãóããåíãåéìó - Àäàìó â ¾N¿
-âàðèàíòå ñëåäóåò, ÷òî íà èçîòåðìå àäñîðáöèè äåéñòâèòåëüíî îáíàðóæèâàþòñÿ äâà ìàê-
ñèìóìà ïðè ñîäåðæàíèÿõ 0,12 è 0,17 àò. äîëåé Pb â ñïëàâàõ ñ èíäèåì. Áîëåå òîãî, âîç-
ìîæíîñòü ïîÿâëåíèÿ äâîéíîãî ìàêñèìóìà íà èçîòåðìå àäñîðáöèè ïî ñóòè ¾çàëîæåíà¿ è
â ñàìîé ðàñ÷åòíîé ôîðìóëå, ïðåäñòàâëÿþùåé ñîáîé ïðîèçâåäåíèå äâóõ ñîìíîæèòåëåé:
ïàðàáîëû (xInxPb) = xPb(1 − xPb) è ãèïåðáîëû (dσ/dxPb)T , â êîòîðûõ êîíöåíòðàöèè xi
âûðàæàþòñÿ â àòîìíûõ äîëÿõ ïðè óñëîâèè íîðìèðîâêè xPb + xIn = 1. Äëÿ ñïëàâîâ ñ
ó÷àñòèåì ïîâåðõíîñòíî-àêòèâíîãî êîìïîíåíòà èçîòåðìû dσ/dx îáû÷íî ïðåäñòàâëÿþò ñî-
áîé áûñòðîñïàäàþùèå ôóíêöèè ñîñòàâîâ ñïëàâîâ, ò.å. ãèïåðáîëó. Â ðåçóëüòàòå óìíîæåíèÿ
êîîðäèíàò òî÷åê ïåðåñåêàþùèõñÿ ïàðàáîëû è ãèïåðáîëû â ïëîñêîñòè ¾dσ/dx�ñîñòàâ ñïëà-
âîâ¿ è ïîÿâëÿþòñÿ èñêîìûå ìàêñèìóìû íà àäñîðáöèîííîé êðèâîé.

Òàêèì îáðàçîì, ðàñ÷åòû àäñîðáöèè ñâèíöà â ñïëàâàõ ñ èíäèåì è àíàëèç ñàìîé ôîðìóëû
Ãóããåíãåéìà - Àäàìà ïîêàçûâàþò âîçìîæíîñòü ïîÿâëåíèÿ äâîéíûõ ìàêñèìóìîâ íà èçî-
òåðìàõ àäñîðáöèè ïîâåðõíîñòíî-àêòèâíûõ êîìïîíåíòîâ â áèíàðíûõ æèäêîìåòàëëè÷åñêèõ
ðàñòâîðàõ.

ÄÅÔÅÊÒÍÀß ÑÒÐÓÊÒÓÐÀ ÊÐÈÑÒÀËËÈ×ÅÑÊÎÉ ÐÅØÅÒÊÈ
ÊÀÐÁÈÄÀ ÖÈÐÊÎÍÈß

ÏàõîìîâÅ.Ï.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

evg-pakhomov@yandex.ru

Ïðè àíàëèçå õàðàêòåðà óïîðÿäî÷åííîãî ðàâíîâåñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ âàêàíñèé óãëåðî-
äà â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå íåñòåõèîìåòðè÷åñêîãî êàðáèäà öèðêîíèÿ ZrCx îáðàùåíî
âíèìàíèå íà îáðàçîâàíèå ñëîèñòîé ñòðóêòóðû (÷åðåäîâàíèÿ â ðåøåòêå ïîëíîñòüþ çàïîë-
íåííûõ ñëîåâ è ñëîåâ ñ ¾õèìè÷åñêèìè¿ âàêàíñèÿìè). Ýòî ïîçâîëèëî óñòàíîâèòü ìåõàíèçì
íà÷àëà ðàñïàäà êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è, ñîîòâåòñòâåííî, îïðåäåëèòü ïîëîæåíèå ãðà-
íèö åå îáëàñòè ãîìîãåííîñòè, çàâèñèìîñòü êîíöåíòðàöèè ¾òåðìè÷åñêèõ¿ âàêàíñèé îò òåì-
ïåðàòóðû, à òàêæå îïðåäåëèòü ñîñòàâ îáðàçóþùèõñÿ ïðè ýòîì âòîðûõ ôàç. Ïîëó÷åíî, ÷òî,
äëÿ õ = 0.5625 ãðàíèöà óñòîé÷èâîñòè âåðòèêàëüíà äî Ò = 3000 Ê, â îáëàñòè õ = 0.75-0.875
òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ ìàêñèìàëüíà è ïîñòîÿííà, â îáëàñòè õ = 0.125-2 ðàñïëàâ, âåðîÿò-
íî, èìååò ìîëåêóëÿðíóþ ñòðóêòóðó, ïðè ÷åì â îáëàñòè õ = 0.75-0.875 âèäèìî îáðàçóåòñÿ
êóïîë íåñìåøèâàåìîñòè.
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Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî òåðìîäèíàìè÷åñêèì ñâîéñòâàì èíäèâèäóàëüíûõ âå-
ùåñòâ â êîíäåíñèðîâàííîé ôàçå çà÷àñòóþ ïðåäñòàâëåíû â òàáëè÷íîì âèäå, è èõ íåîáõîäè-
ìî àïïðîêñèìèðîâàòü íåêîòîðûìè ôóíêöèÿìè, êîòîðûå ïîçâîëÿþò âîññòàíîâèòü äàííûå
ñ ïðèåìëåìîé òî÷íîñòüþ. Ýòè ôóíêöèè ìîãóò áûòü çàòåì èñïîëüçîâàíû â òåðìîäèíà-
ìè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè è äðóãèõ îáëàñòÿõ èññëåäîâàíèé. Ñóùåñòâóþò ðàçëè÷íûå ïðî-
ãðàììû äëÿ îáðàáîòêè äàííûõ ïî òåðìîäèíàìè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ: äëÿ îáðàáîòêè
íèçêîòåìïåðàòóðíîé òåïëî¼ìêîñòè [1], äëÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ äàííûõ, èçìåðåííûõ,
íàïðèìåð, ìåòîäîì ëàçåðíîé âñïûøêè, à òàêæå ñóùåñòâóåò ðÿä îòäåëüíûõ ìåòîäîâ îá-
ðàáîòêè äàííûõ ïî ïðèðàùåíèÿì ýíòàëüïèè, ïîëó÷åííûõ êëàññè÷åñêîé êàëîðèìåòðèåé.
Íàïîëíåíèå áàç äàííûõ (ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ, NASA è ò.ä.) íîâîé èíôîðìàöèåé î ðàçëè÷íûõ
âåùåñòâàõ òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ ôóíêöèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ ôîðìàòó êîíêðåòíîé áàçû
äàííûõ [2].

Ðàçðàáîòàíà êîìïüþòåðíàÿ ïðîãðàììà, â îñíîâå êîòîðîé ëåæèò êîìáèíèðîâàíèå àë-
ãîðèòìîâ àïïðîêñèìàöèè äëÿ àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííûõ äàííûõ ïî òåïëî-
åìêîñòè è ïðèðàùåíèÿì ýíòàëüïèè âåùåñòâ â êîíäåíñèðîâàííîé ôàçå. Îáúåäèíåíèå âñåõ
ýòàïîâ îáðàáîòêè ïðåäîñòàâëÿåò âîçìîæíîñòü áîëåå ïîëíîãî àíàëèçà äîñòóïíîé èíôîðìà-
öèè ðàçíûõ òèïîâ. Ïðîãðàììà èìååò ïîíÿòíûé ïîëüçîâàòåëüñêèé èíòåðôåéñ è ñóùåñòâóåò
êàê â âèäå îòäåëüíîãî ïðèëîæåíèÿ, òàê è âåá-ïðèëîæåíèÿ (ñ îãðàíè÷åííûì ôóíêöèîíà-
ëîì). Ïðèðàùåíèÿ ýíòàëüïèè àïïðîêñèìèðóþòñÿ ïîëèíîìîì âûáðàííîé ñòåïåíè, êîòîðûé
ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ èññëåäîâàíèÿ çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè îò òåìïåðàòóðû. Â
ñëó÷àå, åñëè ïîëüçîâàòåëü ðàñïîëàãàåò äàííûìè ïî âûñîêîòåìïåðàòóðíîé òåïëî¼ìêîñòè,
îíè ìîãóò áûòü ïðèáëèæåíû êîìáèíàöèåé âûáðàííûõ ïîëüçîâàòåëåì ýëåìåíòàðíûõ ôóíê-
öèé. Ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü ýêñïîðòèðîâàíû â ôîðìàòû áàç äàííûõ.

1. I. Roslyakova, B. Sundman, H. Dette, et al // Calphad 55 (2016) 165
2. G.V. Belov, N.M. Aristova, I.V. Morozov, M.A. Sineva. // J. Math. Chem. 55 (2017) 1683
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Àçèäíàÿ ãðóïïà ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ýíåðãîíàñûùåííîé ñðåäè ýêñïëîçîôîðíûõ ãðóïï,
èñïîëüçóåìûõ ïðè ñîçäàíèè ýíåðãåòè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ: êîìïîíåíòîâ âçðûâ÷àòûõ âå-
ùåñòâ è ðàêåòíûõ òîïëèâ. Îäíàêî, äëÿ ýòîé ãðóïïû äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè ñëàáî èçó-
÷åíû èíòåðìåäèàòû, ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ýíåðãèé äèññîöèàöèè ñâÿçåé, D, è
ñðåäíèõ òåðìîõèìè÷åñêèõ ýíåðãèé ñâÿçåé, â òîì ÷èñëå, ýíåðãèÿ ïåðåñòðîéêè ôðàãìåíòîâ
ìîëåêóëû â ðàäèêàëû. Íèòðîïðîèçâîäíûå àðîìàòè÷åñêèõ ðàäèêàëîâ ÿâëÿþòñÿ ïðîìåæó-
òî÷íûìè ñîåäèíåíèÿìè ðåàêöèé ñèíòåçà è ïðåâðàùåíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ íèòðîàðîìàòè÷å-
ñêèõ ñîåäèíåíèé. Ïî âåëè÷èíàì èõ ñðåäíèõ òåðìîõèìè÷åñêèõ ýíåðãèé ñâÿçåé è ýíåðãèÿì
ïåðåñòðîéêè èõ ðàäèêàëîâ òàêæå ïîëíîñòüþ îòñóòñòâóþò ëèòåðàòóðíûå äàííûå. Ïîýòîìó
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â ðàáîòå òàêæå áûëè îïðåäåëåíû ñîîòâåòñòâóþùèå âåëè÷èíû ÑÒÝÑ è ýíåðãèè ïåðåñòðîé-
êè ðàäèêàëîâ ñ èçâåñòíûìè ýíòàëüïèÿìè îáðàçîâàíèÿ. Äëÿ ðåøåíèÿ ïîñòàâëåííûõ çàäà÷
èçìåðåíû ýíòàëüïèè ñãîðàíèÿ è ïàðîîáðàçîâàíèÿ òàêèõ ñîåäèíåíèé. Ýíòàëüïèè îáðàçîâà-
íèÿ íèòðîàðîìàòè÷åñêèõ ðàäèêàëîâ ïðèíÿòû íà îñíîâå àíàëèçà ñîâðåìåííûõ ñïðàâî÷íûõ
äàííûõ.

Íà îñíîâå óðàâíåíèé õèìè÷åñêîé ôèçèêè, ñâÿçûâàþùèõ ýíòàëüïèè îáðàçîâàíèÿ ñîåäè-
íåíèé, ýíòàëüïèè àòîìèçàöèè è ýíåðãèè äèññîöèàöèè ñâÿçåé, áûëè îïðåäåëåíû ýíåðãèè
ïåðåñòðîéêè ðàäèêàëîâ è ÑÒÝÑ. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ äàííûõ äëÿ àçèäîâ ðåøåíû ñîâìåñòíî
óðàâíåíèÿ äëÿ ôåíèëàçèäà è àçîáåíçîëà. Ýíåðãèÿ ïåðåñòðîéêè àçèäíîãî ðàäèêàëà, ïîëó-
÷åííàÿ íàìè, ðàâíà íóëþ.

Ïîëó÷åííûå íàìè äàííûå ïî ýíåðãèÿì ïåðåñòðîéêè àçèäîíèòðî ðàäèêàëîâ è ýíåðãè-
ÿì äèññîöèàöèè ñâÿçåé íåîáõîäèìû äëÿ òåõíîëîãè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ êèíåòèêè ðåàêöèé ñ
ó÷àñòèåì àçèäîíèòðî ñîäåðæàùèõ âåùåñòâ.
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Îäíèìè èç âàæíûõ ñâîéñòâ ïîâåðõíîñòè ðàçäåëà ôàç ÿâëÿþòñÿ ïîâåðõíîñòíûå ýíåðãèÿ
è íàòÿæåíèå, àäñîðáöèÿ êîìïîíåíòîâ, ñòðîåíèå è ýëåìåíòíûé ñîñòàâ ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ
è äð. Ðàçðàáîòàíû îðèãèíàëüíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå ìåòîäû îïðåäåëå-
íèÿ ñòðîåíèÿ è ñâîéñòâ ìåæôàçíûõ ãðàíèö â êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåäàõ. Îñîáîå âíèìàíèå
óäåëÿåòñÿ èññëåäîâàíèÿì óäåëüíîé ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè (fω) è ïîâåðõíîñò-
íîãî íàòÿæåíèÿ (σ) ãðàíèö ðàçäåëà ôàç ãåòåðîãåííûõ ñèñòåì, êîòîðûå íåîáõîäèìû ïðè
èçó÷åíèè ïðîòåêàþùèõ íà ìåæôàçíûõ ãðàíèöàõ ïðîöåññîâ, òàêèõ êàê ñïåêàíèå è çàëå÷è-
âàíèå ïîâåðõíîñòíûõ äåôåêòîâ òâ¼ðäûõ òåë, ãåòåðîãåííûé êàòàëèç è ìîäèôèöèðîâàíèå
ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ, ïàéêà è ñâàðêà ðàçíîðîäíûõ ìàòåðèàëîâ, îáðàçîâàíèå è ðîñò íîâîé
ôàçû, ñîçäàíèå êîìïîçèöèîííûõ ìàòåðèàëîâ è ò.ä.

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå îïðåäåëåíèå fω è σ òâåðäûõ òåë ïðåäñòàâëÿåò òðóäíóþ çàäà÷ó.
Àíàëèç ñîäåðæàíèÿ áîëüøîãî ÷èñëà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòîäîâ îïðåäåëåíèÿ fω è σ ïî-
âåðõíîñòåé òâ¼ðäûõ òåë, îïèñàííûõ â ëèòåðàòóðå, ïîêàçàë, ÷òî äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷àåìûõ
ðåçóëüòàòîâ â áîëüøèíñòâå ðàáîò íèçêà; ïîãðåøíîñòè äàííûõ 10�50 %.

Â äàííîé ðàáîòå ïðèâîäèòñÿ îïèñàíèå ðàçðàáîòàííûõ íîâûõ ìåòîäîâ, ïîçâîëÿþùèõ
îïðåäåëÿòü fω è σ òâ¼ðäûõ òåë è èõ äâîéíûõ ñïëàâîâ ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ. Íàèáîëåå
ïåðñïåêòèâíûì äëÿ èçìåðåíèÿ ÏÍ ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ â òâ¼ðäîì ñîñòîÿíèè îêàçàëñÿ ðàç-
ðàáîòàííûé â ÊÁÃÓ êîìïåíñàöèîííûé ìåòîä íóëåâîé ïîëçó÷åñòè (ÊÌÍÏ). Íà áàçå ÊÌ-
ÍÏ ðàçðàáîòàíû ñõåìû è ñîáðàíû ñïåöèàëüíûå ïðèáîðû è ïîëó÷åíû áîëåå 10 àâòîðñêèõ
ñâèäåòåëüñòâ è ïàòåíòîâ. Ñ ïîìîùüþ ýòîãî ìåòîäà îïðåäåëåíû ÏÍ è èõ òåìïåðàòóðíûå
êîýôôèöèåíòû äëÿ 22 ìåòàëëîâ è 4-õ ñïëàâîâ áèíàðíûõ ñèñòåì In-Pb, Sn-Pb, In-Tl è Tl-Pb
âî âñåì êîíöåíòðàöèîííîì èíòåðâàëå. Ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ ÏÍ ñîñòàâèëà îêîëî 2 %.
Îòìåòèì, ÷òî îáíàðóæåíà âçàèìíàÿ ïîâåðõíîñòíàÿ àêòèâíîñòü êîìïîíåíòîâ â áèíàðíûõ
ñèñòåìàõ In-Pb è In-Tl.

Àâòîðû ñ÷èòàþò, ÷òî â îáëàñòè ôèçèêè ìåæôàçíûõ ÿâëåíèé (ÔÌß) àêòóàëüíîé çà-
äà÷åé îñòàåòñÿ ðàçðàáîòêà íîâûõ è áîëåå ñîâåðøåííûõ ìåòîäîâ èçìåðåíèÿ ïîâåðõíîñòíîé
ýíåðãèè è ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ â òâåðäîì ñîñòîÿíèè.
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ÝÍÅÐÃÈß ÌÅÆÌÎËÅÊÓËßÐÍÛÕ ÑÈË Â ÆÈÄÊÈÕ
ÃÀËÎÃÅÍÀËÊÀÍÀÕ È ÈÕ ÁÈÍÀÐÍÛÕ ÑÌÅÑßÕ

Íåðó÷åâÞ.À.,* ÊîðîòêîâñêèéÂ.È., ÐûøêîâàÎ.Ñ.

Êóðñêèé ãîñ. óí-ò., Êóðñê, Ðîññèÿ

*yuan2003@mail.ru

Ïðîâåäåíû èçìåðåíèÿ ñêîðîñòè çâóêà (0, 1%), ïëîòíîñòè (0, 05%) è èçîáàðíîé òåï-
ëîåìêîñòè (2%) æèäêèõ ãàëîãåíàëêàíîâ è èõ áèíàðíûõ ñìåñåé â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð
(25− 150) ◦C. Ðàññ÷èòàíà ýíåðãèÿ ìåæìîëåêóëÿðíûõ ñèë â æèäêèõ ãàëîãåíàëêàíàõ è èõ
áèíàðíûõ ñìåñÿõ ïî äàííûì îá èõ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ.

Ïîêàçàíî, ÷òî â óêàçàííûõ ñîåäèíåíèÿõ ïîìèìî äèñïåðñèîííûõ ñèë ïðèòÿæåíèÿ (m =
6) è ñèë îòòàëêèâàíèÿ (n = 12) ïðîÿâëÿþò ñåáÿ äàëüíîäåéñòâóþùèå ñèëû ñâÿçè, âûçûâàþ-
ùèå äèìåðíóþ àññîöèàöèþ ÷àñòèö. Âåëè÷èíà ýíåðãèè ìåæìîëåêóëÿðíûõ ñèë îïðåäåëÿåòñÿ
ñîîòíîøåíèåì:

|Ep| = Bρ2 + bρ1/3

(
1−

(
ρ

ρb

)11/3
)
,

â êîòîðîì B � êîíñòàíòà äèñïåðñèîííûõ ñèë, b � êîíñòàíòà ñèë ñâÿçè, îïðåäåëÿåìûå êðèòè-
÷åñêèìè ïàðàìåòðàìè âåùåñòâ, ρ � ïëîòíîñòü æèäêîñòè, à ρb �ïëîòíîñòü ïðè íîðìàëüíîé
òåìïåðàòóðå êèïåíèÿ. Âûðàæåíèå â ñêîáêàõ ó÷èòûâàåò âêëàä ýíåðãèè ñèë îòòàëêèâàíèÿ.

Â ðàìêàõ ìåõàíèçìà àòîì-àòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïîëó÷åíà ôîðìóëà äëÿ ïðîãíîçè-
ðîâàíèÿ âåëè÷èíû êîíñòàíòû äèñïåðñèîííûõ ñèë ïî äàííûì îá èíäèâèäóàëüíûõ ñâîé-
ñòâàõ àòîìíûõ öåíòðîâ:

B = B0

(
(1− χ)µl + l+1

n+1
χµn

µl

)3 (
ξ2 + (1− ξ)2 a+ 2ξ (1− ξ)

√
a
)
.

Çäåñü n � íîìåð í-àëêàíà, l � íîìåð í-àëêèëà, ïðèñóòñòâóþùåãî â ñìåñè, χ � âåñîâàÿ
êîíöåíòðàöèÿ í-àëêèëà, ξ � âåëè÷èíà, õàðàêòåðèçóþùàÿ êîíöåíòðàöèþ àòîìîâ âîäîðîäà
â ñìåñè.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì ÐÔÔÈ N 16-08-01203.

1. Korotkovskii V.I. , Ryshkova O.S. , Neruchev Yu.A. , Goncharov A.L., Postnikov E.B. Isobaric Heat
Capacity, Isothermal Compressibility and
Fluctuational Properties of 1-Bromoalkanes // Int .J. Thermophys. 2016. V. 37:58.

2. Ryshkova O.S. , Bolotnikov M.F., Korotkovskiy V.I. , Neruchev Yu.A.
Peculiarities of temperature dependence of liquid 1-chloroalkane viscosity // High Temperatures.
2016. V. 54. P. 872.

73



ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.
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ÄÀÍÍÛÌ ÊÍÓÄÑÅÍÎÂÑÊÎÉ ÝÔÔÓÇÈÎÍÍÎÉ
ÌÀÑÑ-ÑÏÅÊÒÐÎÌÅÒÐÈÈ

Ãðèá÷åíêîâàÍ.À.,* ÑìèðíîâÀ.Ñ., ÀëèõàíÿíÀ.Ñ.

ÈÎÍÕ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*gribchenkova@igic.ras.ru

Ýôôóçèîííûì ìåòîäîì Êíóäñåíà â ñî÷åòàíèè ñ ìàññ-ñïåêòðàëüíûì àíàëèçîì ãàçî-
âîé ôàçû áûëà èññëåäîâàíà òåðìîäèíàìèêà ïàðîîáðàçîâàíèÿ òðåõ êâàçè-áèíàðíûõ ñè-
ñòåì ïðîçðà÷íûõ ïðîâîäÿùèõ îêñèäîâ îêñèäîâ ãàëëèÿ, èíäèÿ è îëîâà c îáùèì ëåòó÷èì
êîìïîíåíòîì ZnO.

Èíäèâèäóàëüíûå ôàçû ñìåøàííûõ îêñèäîâ ZnGa2O4, Zn7In2O10, Zn5In2O8, Zn2SnO4,
òàêæå êàê è ãåòåðîãåííûå îáðàçöû ñèñòåì áûëè èññëåäîâàíû ïðè òåìïåðàòóðàõ îò 1360
äî 1460 Ê. Äàííûå ñèñòåìû ïðîÿâëÿþò èíêîíãðóýíòíûé õàðàêòåð ïàðîîáðàçîâàíèÿ. Áûëî
óñòàíîâëåíî, ÷òî ïàð íàä èññëåäóåìûìè îáðàçöàìè ñèñòåì ñîäåðæèò ïðàêòè÷åñêè òîëüêî
ïðîäóêòû èñïàðåíèÿ ZnO � Zn(g) è O2. Íà îñíîâàíèè èçîòåðìè÷åñêèõ ýôôóçèîííûõ ýêñ-
ïåðèìåíòîâ áûëè îïðåäåëåíû ïàðöèàëüíûå äàâëåíèÿ êîìïîíåíòîâ ãàçîâîé ôàçû, à òàêæå
ïîñòðîåíî ïðèíöèïèàëüíså p-x-ñå÷åíèÿ ôàçîâûõ äèàãðàìì ñèñòåì. Ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàê-
òåðèñòèêè ñóáëèìàöèè è îáðàçîâàíèÿ ñìåøàííûõ îêñèäîâ, âêëþ÷àÿ ñòàíäàðòíûå ýíòàëü-
ïèè îáðàçîâàíèÿ, áûëè ïîëó÷åíû ñ ïîìîùüþ ðàñ÷åòîâ ïî òðåòüåìó çàêîíó òåðìîäèíàìèêè.

Èññëåäîâàíèå ïîääåðæàíî ãðàíòîì Ïðåçèäèóìà Ðîññèéñêîé Àêàäåìèè Íàóê (I.14P1).

Ê ÀÍÀËÈÒÈ×ÅÑÊÎÌÓ ÎÏÈÑÀÍÈÞ ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÛÕ
ÈÇÎÒÅÐÌ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÍÎÃÎ ÍÀÒßÆÅÍÈß ÁÈÍÀÐÍÛÕ

ÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÈÑÒÅÌ, ÊÎÌÏÎÍÅÍÒÛ ÊÎÒÎÐÛÕ ÎÁÐÀÇÓÞÒ
ÓÑÒÎÉ×ÈÂÛÅ ÕÈÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈß

ÊàëàæîêîâÕ.Õ., ÊàëàæîêîâÕ.Õ., ØåðèåâàÝ.Õ.*

ÊÁÃÓ, Íàëü÷èê, Ðîññèÿ
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Àíàëèç èìåþùèõñÿ â ëèòåðàòóðå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçîòåðì ÏÍ ìåòàëëè÷åñêèõ ñè-
ñòåì ïîêàçûâàåò, ÷òî èõ ìîæíî ðàçäåëèòü íà äâå áîëüøèå ãðóïïû:

1. Èçîòåðìû ÏÍ ñ ìîíîòîííûì èçìåíåíèåì ÏÍ â çàâèñèìîñòè îò ñîñòàâà (èõ îêîëî
ïîëîâèíû èç èìåþùèõñÿ).

2. Èçîòåðìû ñ íåêîòîðûìè îñîáåííîñòÿìè íà êðèâûõ � ñ èçëîìàìè, ýêñòðåìóìàìè, òî÷-
êàìè ïåðåãèáîâ è ò.ä. Ýòè èçîòåðìû èìåþò ñëîæíûé âèä. Îñíîâíàÿ ïðè÷èíà ïîÿâëåíèÿ
îñîáåííîñòåé íà èçîòåðìàõ ÏÍ � ïîÿâëåíèå â ñèñòåìå êàïèëëÿðíî-àêòèâíûõ ìîëåêóëÿð-
íûõ îáðàçîâàíèé òèïà AnBm , óñòîé÷èâûõ ïðè òåìïåðàòóðå èçìåðåíèÿ ÏÍ.

Â ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî èç èçîòåðì ïåðâîé ãðóïïû ìîæíî âûäåëèòü ÷åòûðå òèïà ïðî-
ñòåéøèõ èçîòåðì ÏÍ, êîòîðûå îïèñûâàþòñÿ óðàâíåíèåì, ïðåäëîæåííûì â [1]. Ïðè ýòîì
äîïóñêàåìàÿ ýòèì óðàâíåíèåì ñðåäíåå îòêëîíåíèå ðàñ÷åòíûõ ÏÍ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
� îêîëî 1 %.

Â ðàáîòå òàêæå ñäåëàí àíàëèç èçîòåðì âòîðîé ãðóïïû ÏÍ. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ñëîæíóþ
ñèñòåìó A-B ñ îñîáåííîñòÿìè ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå êîìáèíàöèé ïðîñòûõ ñèñòåì ïåð-
âîé ãðóïïû èçîòåðì ÏÍ. Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò îïèñàòü ñëîæíûå èçîòåðìû ÏÍ áèíàð-
íûõ ñèñòåì óðàâíåíèåì [1] âïîëíå óäîâëåòâîðèòåëüíî. Ïîäðîáíî ðàññìîòðåíû ìåòîäèêè
ðàñ÷åòîâ èçîòåðì ÏÍ áèíàðíûõ ñèñòåì ñ îäíèì è ñ äâóìÿ óñòîé÷èâûìè õèìñîåäèíåíèÿ-
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ìè. Â ðàáîòå âïåðâûå ïîêàçàíî ðîëü ìîëåêóëÿðíûõ îáðàçîâàíèé AnBm â ôîðìèðîâàíèè
ïîâåðõíîñòíûõ ñâîéñòâ ñïëàâîâ áèíàðíûõ ñèñòåì.

1. Êàëàæîêîâ Çàìèð Õ., Çèõîâà Ê.Â., Êàëàæîêîâ Ç.Õ., Êàëàæîêîâ Õ.Õ., Òàîâà Ò.Ì. Ðàñ÷åò
èçîòåðì ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ ðàñïëàâîâ ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì. //
ÒÂÒ. - 2012. - Ò.50 �3. - Ñ.469-472.
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ÊîñòàíîâñêèéÀ.Â.,* ÊîñòàíîâñêàÿÌ.Å.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*kostanovskiy@gmail.com

Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òåðìîãðàìì T (τ)
îáðàçöîâ âîëüôðàìà, íàõîäÿùåãîñÿ â òâåðäîé ôàçå, êîòîðûå áûëè ïîëó÷åíû: â ïðîöåññå
ñàìîïðîèçâîëüíîãî îõëàæäåíèÿ ñôåðû (ìåòîä ýëåêòðîñòàòè÷åñêîé ëåâèòàöèè) èëè íàãðåâà
òîíêîé ïëàñòèíû ïîñòîÿííûì ýëåêòðè÷åñêèì òîêîì (ïðè ðàçðÿäêå áàòàðåè), èëè íàãðåâà
ïëàñòèíû ëàçåðíûì ïîòîêîì èçëó÷åíèÿ. Ñêîðîñòü èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû dT/dτ âàðüè-
ðóåòñÿ â äèàïàçîíå 10÷9 ·107 K/ñ. Ïðîâåäåí ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç îòíîøåíèÿ ïëîòíîñòè
òåïëîâîãî ïîòîêà ê ïðîèçâåäåíèþ ñêîðîñòè èçìåíåíèÿ òåïëîâîãî ïîòîêà è âðåìåíè ðåëàê-
ñàöèè òåïëîâîãî ïîòîêà τ = 10−12 − 10−10 ñåê. Àíàëèç ïîêàçàë, ÷òî âî âñåõ ýêñïåðèìåíòàõ
ðåàëèçóåòñÿ ïàðàáîëè÷åñêîå óðàâíåíèå òåïëîïðîâîäíîñòè, îòâå÷àþùåå ëèíåéíîìó ðåæèìó
òåðìîäèíàìèêè. Ïëîòíîñòü ïðîèçâîäñòâà ýíòðîïèè p ðàññ÷èòûâàåòñÿ íà îñíîâå ôîðìóëû,
êîòîðàÿ âûâåäåíà â ïðåäïîëîæåíèè ïîñòîÿííîãî çíà÷åíèÿ èçîáàðíîé òåïëîåìêîñòè. Ïðè
ðàñ÷åòå ïëîòíîñòè ïðîèçâîäñòâà ýíòðîïèè äàííîå ïðåäïîëîæåíèå âûïîëíÿåòñÿ â ðåçóëü-
òàòå èñïîëüçîâàíèÿ ìàëûõ çíà÷åíèé èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû. Ïðàâîìåðíîñòü èñïîëüçî-
âàíèÿ ïðåäëîæåííîé ôîðìóëû äëÿ ðàñ÷åòà ïëîòíîñòè ïðîèçâîäñòâà ýíòðîïèè îáîñíîâàíà
âûïîëíåíèåì ïðèíöèïà ýêñòðåìóìà äëÿ çàâèñèìîñòè p = f(τ) ïðè ñòðåìëåíèè ñèñòåìû
ê ðàâíîâåñíîìó ñîñòîÿíèþ. Ïîêàçàíî, ÷òî ïëîòíîñòü ïðîèçâîäñòâà ýíòðîïèè, ðàññ÷èòàí-
íàÿ íà îñíîâå ÷åòûðåõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òåðìîãðàìì, èìååò åäèíóþ ëèíåéíóþ çàâèñè-
ìîñòü îò ñêîðîñòè èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû. Äàííûé ðåçóëüòàò ïîçâîëÿåò ïðåäïîëîæèòü,
÷òî ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü p = f(dT/dτ) ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ â êà÷åñòâå óíèâåðñàëüíîé
çàâèñèìîñòè äëÿ ëèíåéíîãî ðåæèìà òåðìîäèíàìèêè.

AB-INITIO ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ È ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÎÅ
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Áëàãîäàðÿ âûñîêîé òåìïåðàòóðå ïëàâëåíèÿ, ñòîéêîñòè ê âûñîêîòåìïåðàòóðíîìó îêèñ-
ëåíèþ è âûñîêèì ìåõàíè÷åñêèì ñâîéñòâàì òâåðäûå ðàñòâîðû TaxZr1−xC ÿâëÿþòñÿ ïåð-
ñïåêòèâíûìè êàðáèäàìè äëÿ ïðèìåíåíèÿ â êà÷åñòâå ñâåðõâûñîêîòåìïåðàòóðíûõ êåðàìè-
÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ (ÑÂÒÊ).

Îòñóòñòâèå äîñòîâåðíûõ äàííûõ î ôàçîâîì ðàâíîâåñèè â ñèñòåìå Ta-Zr-C ïðåïÿòñòâóåò
ðàçðàáîòêå è âíåäðåíèþ ñîîòâåòñòâóþùèõ ÑÂÒÊ. Â ÷àñòíîñòè, â ëèòåðàòóðå èìåþòñÿ
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ïðîòèâîðå÷èâûå äàííûå î ñóùåñòâîâàíèè ðàçðûâà îáëàñòè ñìåøèâàåìîñòè â ñèñòåìå Ta-
Zr-C ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå 900 oÑ [1�3] .

Â õîäå âûïîëíåíèÿ äàííîé ðàáîòû áûë ïðîâåäåí ðàñ÷åò òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ
ñïëàâîâ TaxZr1−xC è ïîêàçàíî, ÷òî ðàñïàä òâåðäûõ ðàñòâîðîâ íà ìîíîêàðáèäû (TaC è
ZrC) íå äîëæåí ïðîèñõîäèòü.

Ñðåäè ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ, ïîçâîëÿþùèõ ñèíòåçèðîâàòü òâåðäûå ðàñòâîðû â ñèñòåìå
Ta-Zr-C, îäíèì èç íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûõ ñ÷èòàåòñÿ ñàìîðàñïðîñòðàíÿþùèéñÿ âûñîêî-
òåìïåðàòóðíûé ñèíòåç [4, 5]. Ñ ïîìîùüþ äàííîãî ìåòîäà áûëè ñèíòåçèðîâàíû îäíîôàçíûå
îáðàçöû ñîñòàâîâ TaxZr1−xC (x=0.9, 0.8, 0.6, 0.3) è áûë ïðîâåäåí îòæèã â òå÷åíèå 40 ÷àñîâ.
Ïî ðåçóëüòàòàì èññëåäîâàíèé íå áûëî âûÿâëåíî ïðèçíàêîâ ðàçëîæåíèÿ òâåðäîãî ðàñòâîðà
ïðè îòæèãå, ÷òî ïîäòâåðæäàåò âûâîäû, ïîëó÷åííûå ïðè òåîðåòè÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè.

1. E.I. Gladyshevsky, T.F. Fedorov, L.V. Gorshkova. The zirconium�tantalum�carbon system. Russ.
J. Inorg. Chem. 9 (1964), 639�642.

2. A.I. Gusev, Order-Disorder Transformations and Phase Equilibria in Strongly Nonstoichiometric
Compounds, Phys.-Uspekhi, 43(1) (2000), 1-37.

3. P. Zhou, Y. Peng, Y. Du, S. Wang, G. Wen, W. Xie, K. Chang, A thermodynamic description of
the C�Ta�Zr system. Int. J. Refract. Met. Hard Mater. 41 (2013), 408-415.

4. A.S. Rogachev, A.S. Mukasyan, Combustion for Material Synthesis. CRC Press, Boca Raton, 2014.
5. Concise Encyclopedia of Combustion Synthesis: History, Theory, Technology, and Products (Eds.

I. Borovinskaya, A. Gromov, Yu. Maksimov, A. Rogachev, E. Levashov, A. Mukasyan), Elsevier,
Toronto, 2017.

ÒÅÏËÎÏÐÎÂÎÄÍÎÑÒÜ ÊÎÌÏÎÇÈÖÈÎÍÍÛÕ ÌÀÒÅÐÈÀËÎÂ ÍÀ
ÎÑÍÎÂÅ ÏÎËÈÌÅÐÎÂ
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1ÔÌÃÓ èì. Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, Äóøàíáå, Òàäæèêèñòàí, 2ÊÍÈÒÓ-ÊÕÒÓ, Êàçàíü,
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Òåïëîïðîâîäíîñòü òåë îòíîñèòñÿ ê ÿâëåíèÿì ïåðåíîñà è îïèñûâàåòñÿ â ìîëåêóëÿðíîé
ôèçèêå. Ïðè òåïëîïðîâîäíîñòè ïðîèñõîäèò ïåðåíîñ ýíåðãèè èç îäíîé òî÷êè òåëà â äðóãóþ.
Ýòî ïðîèñõîäèò ëèøü â òîì ñëó÷àå, êîãäà ðàçëè÷íûå òî÷êè òåëà èìåþò ðàçëè÷íóþ òåìïå-
ðàòóðó, è ïðîèñõîäèò äî òåõ ïîð, ïîêà òåìïåðàòóðà âî âñåõ òî÷êàõ íå ñðàâíÿåòñÿ. Ôèçèêà
ýòîãî ïðîöåññà çàêëþ÷åíà â õàîòè÷åñêîì äâèæåíèè è ñîóäàðåíèÿõ ìîëåêóë âåùåñòâà, èç
êîòîðîãî ñîñòîèò òåëî. Äëÿ ñòàöèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ âåùåñòâà ðåøåíèå çàäà÷è òåïëîïðî-
âîäíîñòè ñðàâíèòåëüíî ïðîñòî. Òåìïåðàòóðà òî÷åê òåëà â ñòàöèîíàðíîì ñîñòîÿíèè íå ìå-
íÿåòñÿ ñî âðåìåíåì è ÿâëÿåòñÿ òîëüêî ôóíêöèåé êîîðäèíàò. Åñëè èçìåíåíèå òåìïåðàòóðû
òåëà ïðîèñõîäèò ïî íàïðàâëåíèþ îäíîé êîîðäèíàòíîé îñè (íàïðèìåð X), òî â òåëå âñåãäà
ìîæíî íàéòè ìíîæåñòâî òî÷åê, èìåþùèõ îäèíàêîâóþ òåìïåðàòóðó. Ïîâåðõíîñòü, ïðîõîäÿ-
ùàÿ ÷åðåç òàêèå òî÷êè íàçûâàåòñÿ èçîòåðìè÷åñêîé. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè
âåùåñòâ òàêæå èñïîëüçóþòñÿ ñòàöèîíàðíûé (ìåòîä ðåãóëÿðíîãî òåïëîâîãî ðåæèìà ïåðâî-
ãî è âòîðîãî ðîäà) è íåñòàöèîíàðíûé (ìåòîä çîíäà è ìåòîä äâóõ òî÷åê) ìåòîäû. Òåîðèÿ
îïðåäåëåíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè ïðåäëîæåíà ïðîôåññîðîì Ã.Ì. Êîíäðàòüåâûì. Íà îñíîâå
ïðåäëîæåííîãî ïðîôåññîðîì Êîíäðàòüåâûì Ã.Ì. è ïðîôåññîðîì Ãîëóáüåâûì È.Ô. ìåòîäà
äëÿ èçìåðåíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè æèäêîñòåé ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è äàâëåíèÿõ
áûë ðàçðàáîòàí öèëèíäðè÷åñêèé áèêàëîðèìåòð ðåãóëÿðíîãî òåïëîâîãî ðåæèìà ïåðâîãî
ðîäà, êîòîðûé â äàëüíåéøåì óñïåøíî èñïîëüçîâàëè ïðîôåññîðà Àáàñ-çàäå, Ãóñåéíîâûì,
Ìàäæèäîâûì, Ñàôàðîâûì è èõ ó÷åíèêàìè. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè òâåðäûõ
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òåë â âèäå ïëàñòèí ïðîôåññîð Ïëàòóíîâ Å.Ñ. è åãî ó÷åíèêè ñîçäàëè è ðàçðàáîòàëè ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíóþ óñòàíîâêó, ðàáîòàþùóþ ìåòîäîì ìîíîòîííîãî ðàçîãðåâà [1]. Íà îñíîâå
äàííîãî ìåòîäà äëÿ èçìåðåíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè æèäêîñòåé ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòó-
ðàõ è äàâëåíèÿõ ïðîôåññîð Ìóñòàôàåâ Ð.À. ðàçðàáîòàë ýêñïåðèìåíòàëüíóþ óñòàíîâêó,
ïðè ïîìîùè êîòîðîé áûëà èññëåäîâàíà òåïëîïðîâîäíîñòü êèñëîðîäîñîäåðæàùèõ îðãàíè-
÷åñêèõ æèä-êîñòåé. Íà îñíîâå òåîðèè ñòàöèîíàðíîé òåïëîïðîâîäíîñòè äëÿ èññëåäîâàíèÿ
êîýôôè-öèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè êîìïîçèöèîííûõ ïîëèìåðíûõ ìàòåðèàëîâ íàìè ðàçðà-
áîòàíà óñòàíîâêà è èçìåðåíà èõ òåïëîïðîâîäíîñòü â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð (293-368)Ê.

1. Ñàôàðîâ Ì.Ì. Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ïðîñòûõ ýôèðîâ è âîäíûõ ðàñòâîðîâ ãèäðàçèíà â
çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ. Äèñ. ä-ðà ò.í., Äóøàíáå, 1993.

ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÑÅÐÎÃÎ È ÁÅËÎÃÎ ÎËÎÂÀ

ÑûçäûêîâàÀ.Á.,*1 ÁåëîâÌ.Ï.,1 ÀáðèêîñîâÈ.À.2

1MMDL ÍÈÒÓ ÌÈÑèÑ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2LiU, Ëèí÷åïèíã, Øâåöèÿ

*syzdykova.aygerym@gmail.com

Îëîâî îáû÷íî âñòðå÷àåòñÿ â îäíîé èç äâóõ àëëîòðîïíûõ ôîðì: ñòàáèëüíàÿ íèçêîòåì-
ïåðàòóðíàÿ àëüôà ôàçà èëè ñåðîå îëîâî, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîëóïðîâîäíèê ñ óçêîé çàïðå-
ùåííîé çîíîé, èìåþùèé ñòðóêòóðó àëìàçà; ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû âûøå T∼13 °C,
êðèñòàëë ïðåâðàùàåòñÿ â áåòà-ôàçó èëè áåëîå îëîâî, êîòîðîå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ìåòàëë
ñ îáúåìíî-öåíòðèðîâàííîé òåòðàãîíàëüíîé ðåøåòêîé [1].

Èíôîðìàöèÿ îá ýíòàëüïèè àëüôà� áåòà ôàçîâîãî ïðåâðàùåíèÿ â îëîâå îòñóòñòâóåò è
èìååòñÿ øèðîêèé ðàçáðîñ â äîñòóïíûõ ðåçóëüòàòàõ, êîòîðûå íå î÷åíü õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ
ìåæäó ñîáîé [2], [3].

Â ýòîé ðàáîòå ìû âû÷èñëÿåì ìåõàíè÷åñêèå è òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà: ðàâíîâåñ-
íûå ïàðàìåòðû ðåøåòêè, îáúåìíûé ìîäóëü, ýíòðîïèþ è ýíòàëüïèþ ïðåîáðàçîâàíèÿ, ñâî-
áîäíóþ ýíåðãèþ Ãèááñà.

1. Pavone P., Baroni S., Gironcoli S. // Phys.Rev.B. 1998. V. 57. No. 17.
2. Hultgren R., Desai P.D., Hawkins D.T., Gleiser M., Kelley K.K., Wagman D.D. // American Society

For Metals, Metals Park, Ohio. 1973.
3. Cohen E., van Eijk C. // Phys. Chem. 1899. V. 30. P. 601-622.
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*mahmad1@list.ru

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå èçìåðåíèå òåïëîåìêîñòè äëÿ ðàçíûõ èíòåðâàëîâ òåìïåðàòóð ÿâëÿ-
åòñÿ îñíîâíûì ìåòîäîì îïðåäåëåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ.

Èññëåäîâàíèå óäåëüíîé òåïëîåìêîñòè Cp ïîëóïðîâîäíèêà òåëëóðèäà ãåðìàíèÿ â øè-
ðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò êîìíàòíîé äî 800 Ê ïðîâîäèëîñü ñ ïîìîùüþ äèôôåðåí-
öèàëüíîãî ñêàíèðóþùåãî êàëîðèìåòðà (ÄCÊ) äèíàìè÷åñêèì ìåòîäîì. Âñå ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå äàííûå âûïîëíåíû íà áàçå ñïåöèàëèçèðîâàííîãî óïðàâëÿþùåãî âû÷èñëèòåëüíîãî
êîìïëåêñà ñ èñïîëüçîâàíèåì ÝÂÌ.
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Äëÿ ðàñ÷åòà òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ýíòàëüïèè, ýíòðîïèè è ýíåðãèè Ãèááñà êðè-
ñòàëëà òåëëóðèäà ãåðìàíèÿ èñïîëüçîâàëèñü èíòåãðàëüíûå âûðàæåíèÿ îò óäåëüíîé òåïëî-
åìêîñòè.

Óñòàíîâëåíî, ÷òî ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû â ñåãíåòîôàçå çíà÷åíèÿ óäåëüíîé òåïëîåìêîñòè
Cp, ýíòàëüïèè (∆H > 0) è ýíòðîïèè (∆S > 0) êðèñòàëëà òåëëóðèäà ãåðìàíèÿ óâåëè÷èâà-
þòñÿ, à âáëèçè òî÷êè Êþðè Tc íàáëþäàåòñÿ àíîìàëüíûé (ðåçêèé) ðîñò Cp è çíà÷èòåëüíîå
óìåíüøåíèå ýíåðãèè Ãèááñà (G(T ) < 0). Â ïàðàýëåêòðè÷åñêîì ñîñòîÿíèè (T ≥ Tc) èç-
ìåíåíèå ýòèõ âåëè÷èí âåä¼ò ñåáÿ èíà÷å (ò. å. íàîáîðîò): ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû çíà÷åíèÿ
òåïëîåìêîñòè Cp, ýíòàëüïèè (∆H < 0) è ýíòðîïèè (∆S < 0) êðèñòàëëà òåëëóðèäà ãåð-
ìàíèÿ óìåíüøàåòñÿ, à ýíåðãèÿ Ãèááñà (G(T ) > 0) ýêñïîíåíöèàëüíî óâåëè÷èâàåòñÿ, ò. å.
â íà÷àëå ïàðàôàçû äî 681 Ê ðåçêî óâåëè÷èâàåòñÿ G(T ), íî ñ îòäàëåíèåì îò òî÷êè Êþðè
> 681 Ê â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè îïûòà îñòà¼òñÿ ïîñòîÿííûì.

ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÑÏËÀÂÎÂ ÁÈÍÀÐÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌ Sn-Pb È In-Pb
ÌÅÒÎÄÎÌ ÐÔÝÑ

Êàëàæîêîâ Ç.Õ.,* ÄçóãóðîâàË.Õ., ÆàíèìîâàÄ.À., ÊàðàìóðçîâÁ.Ñ.,

ÊàëàæîêîâÕ.Õ.

ÊÁÃÓ, Íàëü÷èê, Ðîññèÿ

*z-kalazh@yandex.ru

Â íàñòîÿùåì ñîîáùåíèè ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé ïîâåðõíîñòåé ñïëàâîâ
Sn+8,96 àò. % Pb è In+51 àò. % Pb ìåòîäîì ðåíòãåíîâñêîé ôîòîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêî-
ïèè (ÐÔÝÑ, ñèñòåìû K-Alpha, Âåëèêîáðèòàíèÿ) ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå íà ïðèáîðå,
èìåþùèìñÿ â Êàáàðäèíî-Áàëêàðñêîì ãîñóíèâåðñèòåòå. Èç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ âèä-
íî, íà ñïåêòðàõ íàáëþäàþòñÿ äóáëåòû ôîòîýëåêòðîííûõ ïèêîâ îñòîâíûõ óðîâíåé îëîâà
è ñâèíöà (Sn3d è Pb4f , In3d) ïîâåðõíîñòü îáðàçöà äî òðàâëåíèÿ õàðàêòåðèçóåòñÿ íàëè-
÷èåì ñîåäèíåíèé îñíîâíûõ êîìïîíåíòîâ ñïëàâà ñ êèñëîðîäîì. Íàáëþäàþòñÿ êîìïîíåíòû
óãëåâîäîðîäíûõ çàãðÿçíåíèé, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ çàìåòíûìè ïèêàìè O1s è C1s íà ñïåê-
òðå, ñíÿòîì äî èîííîãî òðàâëåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, îëîâî íà ïîâåðõíîñòè ñïëàâîâ ñèñòåìû
Sn−Pb íàõîäèòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî â îêèñëåííîì ñîñòîÿíèè â âèäå äèîêñèäà îëîâà SnO2

(486,1 ýÂ). Íî è çíà÷èòåëüíàÿ ÷àñòü îëîâà îñòàåòñÿ â ìåòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè (484,5 ýÂ).
Èíäèé òàêæå íàõîäèòñÿ íà ïîâåðõíîñòè ñïëàâîâ ñèñòåìû In−Pb â âèäå InO. Ýòè ðåçóëü-
òàòû ïîäòâåðæäàþòñÿ çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðà Âàãíåðà. Åñëè ñðàâíèâàòü ýòè ðåçóëüòàòû ñ
ðåçóëüòàòàìè ïî ñâèíöó, òî ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî ïî÷òè âåñü ñâèíåö íàõîäèòñÿ íà ïîâåðõ-
íîñòè â ìåòàëëè÷åñêîì, íåîêèñëåííîì, ñîñòîÿíèè. Êîððåêòèðîâêà çàðÿäîâîãî ñìåùåíèÿ
ýíåðãèè ñâÿçè ïî ëèíèè C1s ïðèâîäèò ê ýíåðãèè ñâÿçè îñíîâíîãî ïèêà Pb4f7/2 ðàâíîìó
137,2 ýÂ, ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè. Ìåòîäàìè èîííîãî òðàâëå-
íèÿ ïîâåðõíîñòè ñïëàâà è ÐÔÝÑ íàìè ïîñòðîåíû ïðîôèëè ðàñïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíòîâ
â áèíàðíûõ ñïëàâàõ Sn+8,96 àò. % Pb è In+51 àò. % Pb. Èç ïîëó÷åííûõ äàííûõ äëÿ
îáîèõ ñïëàâîâ âèäíî, ÷òî ñâèíö àäñîðáèðóåòñÿ ïîëîæèòåëüíî, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïîëîæå-
íèåì òåðìîäèíàìèêè î ïîâåðõíîñòíîé àêòèâíîñòè êîìïîíåíòà â áèíàðíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ
ñèñòåìàõ: êîìïîíåíò ñ ìåíüøèì ÏÍ ÿâëÿåòñÿ áîëåå ïîâåðõíîñòíî-àêòèâíûì.

1. Ïîêðîâñêèé Í.Ë., Ïóãà÷åâè÷ Ï.Ï., Ãîëóáåâ Í.À. Èññëåäîâàíèå ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ ñè-
ñòåìû In-Pb. //ÄÀÍ ÑÑÑÐ.1968,�1. Ñ.80-83.

2. Demeri M., Farag M., Heasley T..Surface tension of liguidy Pb-Sn alloys. �J. Mater// Sci.. 1974,v9.
�4. p/683-685
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ÑÒÅÊËÎÎÁÐÀÇÓÞÙÀß ÑÏÎÑÎÁÍÎÑÒÜ È ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ
ÊÐÈÑÒÀËËÈÇÀÖÈÈ ÀÌÎÐÔÍÛÕ ÑÏËÀÂÎÂ Al-Ni-Co-Nd(Sm)

ÐóñàíîâÁ.À.,1 ÑèäîðîâÂ.Å.,1 ÌîðîçÀ.È.,*1 ØâåöÏ.,2 ßíè÷êîâè÷Ä.2

1ÓðÃÏÓ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ, 2ÈÔ ÑÀÍ, Áðàòèñëàâà, Ñëîâàêèÿ

*nastmoroz97@yandex.ru

Àìîðôíûå ëåíòû íà îñíîâå àëþìèíèÿ ñ 3d-ïåðåõîäíûìè ìåòàëëàìè (ÏÌ) è ðåäêîçå-
ìåëüíûìè ìåòàëëàìè (ÐÇÌ) àêòèâíî èçó÷àþòñÿ áëàãîäàðÿ èõ óíèêàëüíûì ôèçè÷åñêèì
ñâîéñòâàì. Îíè îáëàäàþò öåëûì íàáîðîì òàêèõ ñâîéñòâ: âûñîêàÿ êîððîçèéíàÿ ñòîéêîñòü,
ïëàñòè÷íîñòü è ïðî÷íîñòü. Îäíàêî èõ íèçêàÿ ñòåêëîîáðàçóþùàÿ ñïîñîáíîñòü îãðàíè÷è-
âàåò èõ ïðîìûøëåííîå ïðèìåíåíèå.

Â íàøåé ðàáîòå ìû èññëåäîâàëè âëèÿíèå Nd è Sm íà ñòåêëîîáðàçóþùóþ ñïîñîáíîñòü
ñïëàâîâ Al-Ni-Co-ÐÇÌ.

Àìîðôíûå ëåíòû, áûëè ïîëó÷åíû èç ñïëàâîâ Al86Ni4Co4Nd(Sm)6 è Al86Ni6Co2Nd(Sm)6
ìåòîäîì ñïèííèíãîâàíèÿ.

Ðåíòãåíîñòðóêòóðíûå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ëåíòû ïîëíîñòüþ àìîðôíû. Êèíåòè-
êà êðèñòàëëèçàöèè áûëà èçó÷åíà ìåòîäîì ÄÑÊ íà óñòàíîâêå Perkin Elmer, à ýëåêòðè÷åñêîå
ñîïðîòèâëåíèå áûëî èçìåðåíî ñòàíäàðòíûì ÷åòðûðåõçîíäîâûì ìåòîäîì.

Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ äàííûõ èññëåäîâàíèé ðàññ÷èòàíû íàèáîëåå ïîïóëÿðíûå êðè-
òåðèè ñòåêëîîáðàçóþùåé ñïîñîáíîñòè, îïðåäåëåíû òåìïåðàòóðû òåïëîâûõ ïðîöåññîâ, êî-
òîðûå ñîïðîâîæäàþò ïðîöåññ êðèñòàëëèçàöèè, à òàêæå ðàññ÷èòàíû ýíåðãèè àêòèâàöèè
ìåòîäîì Êèññèíäæåðà.

Èçó÷åííûå ëåíòû, â îòëè÷èå îò ëåíò, ïîëó÷åííûõ íà îñíîâå òðîéíûõ ñèñòåì ñîäåðæà-
ùèõ òîëüêî Ni èëè Co, èìåþò âûðàæåííóþ òî÷êó ñòåêëîâàíèÿ, ÷òî íå õàðàêòåðíî äëÿ
àìîðôíûõ ñïëàâîâ íà îñíîâå àëþìèíèÿ. Êðîìå òîãî, çàìåíà 8 àò.% Ni íà 6 àò.% Ni è 2
àò.% Co óâåëè÷èâàåò òåìïåðàòóðó ñóùåñòâîâàíèÿ àìîðôíîé ôàçû ïî÷òè íà 30 K, à äàëü-
íåéøåå óâåëè÷åíèå ñîäåðæàíèÿ êîáàëüòà äî 4 àò.% íà 80 K. Ïðîöåññ êðèñòàëëèçàöèè ïðè
èçìåðåíèè ñîïðîòèâëåíèÿ ñîïðîâîæäàåòñÿ 3 ôàçîâûìè ïåðåõîäàìè ïåðâîãî ðîäà.

Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ïîêàçàë, ÷òî èñïîëüçîâàíèå Nd è Sm â ñïëàâàõ Al-Ni-Co-ÐÇÌ ÿâ-
ëÿåòñÿ î÷åíü ïåðñïåêòèâíûì ñ òî÷êè çðåíèÿ ïîâûøåíèÿ îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ àìîðôíîé
ôàçû.

ÈÇÎÒÅÐÌÈ×ÅÑÊÀß ÑÆÈÌÀÅÌÎÑÒÜ ÁÈÍÀÐÍÛÕ
ÐÀÑÏËÀÂËÅÍÍÛÕ ÑÌÅÑÅÉ ÃÀËÎÃÅÍÈÄÎÂ ÊÀËÈß:
ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎ-ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÅ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ

ÒàòàðèíîâÀ.Ñ.,1 ÊîáåëåâÌ.À.,*2 ÑòåïàíîâÂ.Ï.2

1ÓðÔÓ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ, 2ÈÂÒÝ ÓðÎ ÐÀÍ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ

*coulomb76@mail.ru

Ìåòîäîì êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðîâåä¼í ðàñ÷¼ò èçîòåðìè÷åñêîé ñæè-
ìàåìîñòè áèíàðíûõ ðàñïëàâëåííûõ ãàëîãåíèäîâ êàëèÿ (KBr-KI, KCl-KI, KF-KI) âî âñåé
îáëàñòè êîíöåíòðàöèé ïðè òåìïåðàòóðå 1200Ê. Áàçîâàÿ êóáè÷åñêàÿ ÿ÷åéêà, ñîäåðæàùàÿ
3456 ÷àñòèö, ìîäåëèðîâàëàñü â NVT�àíñàìáëå ïðè íàëîæåíèè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ
óñëîâèé. Âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö â ÿ÷åéêå îïèñûâàëîñü ïàðíûì ïîòåíöèàëîì òèïà Áîðíà-
Ìàéåðà-Õàããèíñà â ïðèáëèæåíèè Ôóìè-Òîñè. Êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ó÷èòûâàëîñü
ïî ìåòîäó Ýâàëüäà. Îáú¼ì áàçîâîé ÿ÷åéêè äëÿ áèíàðíûõ ñìåñåé ðàññ÷èòûâàëñÿ èç äàí-
íûõ ïî ïëîòíîñòè èíäèâèäóàëüíûõ ñîëåé â ïðèáëèæåíèè àääèòèâíîñòè ìîëüíûõ îáú¼ìîâ
÷èñòûõ êîìïîíåíòîâ.
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ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

Â äàííîé ðàáîòå èçîòåðìè÷åñêàÿ ñæèìàåìîñòü ðàññ÷èòûâàëàñü ïî ñòàíäàðòíîìó òåð-
ìîäèíàìè÷åñêîìó ñîîòíîøåíèþ ÷åðåç äëèííîâîëíîâîé ïðåäåë ñòðóêòóðíîãî ôàêòîðà òèïà
ïëîòíîñòü-ïëîòíîñòü.

Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî â ðàìêàõ îïèñàíèÿ áèíàðíûõ ðàñïëàâ-
ëåííûõ ñìåñåé ïîñðåäñòâîì ìîäåëè æ¼ñòêèõ èîíîâ óäà¼òñÿ âîñïðîèçâåñòè íàáëþäàåìûå â
ýêñïåðèìåíòå çàêîíîìåðíîñòè èçìåíåíèÿ èçîòåðìè÷åñêîé ñæèìàåìîñòè â çàâèñèìîñòè îò
êîíöåíòðàöèè. À èìåííî, óâåëè÷åíèå ïîëîæèòåëüíûõ îòêëîíåíèé èçîòåðìè÷åñêîé ñæèìà-
åìîñòè îò àääèòèâíîñòè ïðè çàìåíå àíèîíà âòîðîãî êîìïîíåíòà â ðÿäó Br � Cl � F.

Àíàëèç ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê ñìåñåé â çàâèñèìîñòè îò êîíöåíòðàöèè êîìïîíåí-
òîâ äåìîíñòðèðóåò, ÷òî â ñèñòåìå KF-KI ïðè äîáàâëåíèè ôòîðèä-èîíà ñóùåñòâåííî ìåíÿ-
åòñÿ ëîêàëüíîå îêðóæåíèå êàòèîíà êàëèÿ. Â îáú¼ìå áèíàðíîé ðàñïëàâëåííîé ñìåñè KF-
KI ôîðìèðóþòñÿ îáëàñòè ïðåèìóùåñòâåííî ñîäåðæàùèå êàòèîí-àíèîííûå ãðóïïèðîâêè,
ñîîòâåòñòâóþùèå èíäèâèäóàëüíûì êîìïîíåíòàì. Â ïðîòèâîïîëîæíîñòü ýòîìó â áèíàð-
íûõ ñìåñÿõ KBr-KI è KCl-KI íàáëþäàåòñÿ çàêîíîìåðíîå èçìåíåíèå ñîñòàâà áëèæàéøåãî
êàòèîí-àíèîííîãî îêðóæåíèÿ ïðè äîáàâëåíèè âòîðîãî êîìïîíåíòà.

ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÌÅÒÀÍÑÓËÜÔÎÍÀÒÎÂ
ÍÀÒÐÈß È ÊÀËÈß

ÑóëèìîâÀ.Â.,* ÊîñîâàÄ.À, ÄðóæèíèíàÀ.È., ÒèôëîâàË.À.

ÌÃÓ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*sulimov.art@gmail.com

Èçó÷åíèå ñâîéñòâ ñîëåé ìåòàíñóëüôîíîâîé êèñëîòû è ñèñòåì íà èõ îñíîâå ïðåäñòàâëÿåò
èíòåðåñ, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ñ òî÷êè çðåíèÿ ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé, òàê êàê èí-
ôîðìàöèÿ î ñâîéñòâàõ ýòèõ ñîëåé â ëèòåðàòóðå ïðåäñòàâëåíà ôðàãìåíòàðíî, íåñìîòðÿ íà
òî, ÷òî ìåòàíñóëüôîíîâàÿ êèñëîòà è åå íåîðãàíè÷åñêèå ïðîèçâîäíûå íàõîäÿò ïðèìåíåíèå â
ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ. Ñ ïðàêòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ èññëåäîâàíèå ñâîéñòâ ìåòàíñóëüôîíà-
òîâ íàòðèÿ è êàëèÿ èíòåðåñíî äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ãåîõèìèè. Ìåòàíñóëüôîíîâàÿ êèñëîòà
ÿâëÿåòñÿ ïðîäóêòîì îêèñëåíèÿ äèìåòèëñóëüôèäà êèñëîðîäîì âîçäóõà, êîòîðûé, â ñâîþ
î÷åðåäü, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïðîäóêò æèçíåäåÿòåëüíîñòè ôèòîïëàíêòîíà. Íå òàê äàâíî
áûëè îáíàðóæåíû ìåòàíñóëüôîíàòû íàòðèÿ è êàëèÿ â êåðíàõ ëüäà Àíòàðêòèêè. Çíàíèå
ñâîéñòâ è ñîñòàâà ëåäÿíûõ êåðíîâ ìîæåò áûòü ïðèìåíåíî äëÿ âîññîçäàíèÿ êëèìàòè÷å-
ñêèõ èçìåíåíèé è ñîñòàâà ìèðîâîãî îêåàíà â òå÷åíèå ôîðìèðîâàíèÿ ïîðîäû, òî åñòü äëÿ
ðåøåíèÿ çàäà÷ ãåîòåðìîáàðîìåòðèè. Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ñòàëî èçó÷åíèå òåðìîäèíà-
ìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñîëåé ìåòàíñóëüôîíîâîé êèñëîòû � CH3SO2ONa è CH3SO2OK.

Â õîäå ðàáîòû áûëî ïðîâåäåíî èçìåðåíèå èçîáàðíûõ òåïëîåìêîñòåé ñîëåé ìåòîäîì
ÄÑÊ â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð. Ìåòîäîì êàëîðèìåòðèè ðàñòâîðåíèÿ îïðåäåëåí
òåïëîâîé ýôôåêò ðàñòâîðåíèÿ ñîëåé â âîäå ïðè 298,15 K. Íà îñíîâàíèè ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ ðàññ÷èòàíû òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèè ñîëåé
â ïðîãðàììå CpFit (http://td.chem.msu.ru/develop/cp�t/) - èçîáàðíàÿ òåïëîåìêîñòü, ýí-
òðîïèÿ, ýíòàëüïèÿ. Ïðè àïïðîêñèìàöèè èñïîëüçîâàëàñü ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ ôóíêöèé
Ýéíøòåéíà-Ïëàíêà. Èç äàííûõ êàëîðèìåòðèè ðàññòâîðåíèÿ ðàññ÷èòàíû ñòàíäàðòíûå ýí-
òàëüïèè îáðàçîâàíèÿ ñîëåé ïðè 298,15 Ê.

1. Gernon M. D., Wu M. Buzsta, T. Janney. Environmental Bene�ts of Methanesulfonic Acid.

Comparative Properties and Advantages. Green Chemistry, 1999, 1.
2. Baker S. C., Kelly D. P., Murrell J. C. Microbial Degradation of Methanesulphonic Acid: A Missing

Link in the Biogeochemical Sulphur Cycle. Nature, 1991, 350.
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3. Hatakeyama S., Okuda M., Akimoto H. Formation of Sulfur Dioxide and Methanesulfonic Acid in

the Photooxidation of Dimethyl Sul�de in the Air. Geophysical Research Letters, 1982, 9.

ÒÅÏËÎÅÌÊÎÑÒÜ ÈÎÍÎÂ ÊÀÄÌÈß È ÁÀÐÈß Â
ÄÈÌÅÒÈËÑÓËÜÔÎÊÑÈÄÅ ÏÐÈ 298,15 Ê

ÐàõìàíîâàÏ.À.,1 Âàñèë¼âÂ.À.,1 Ñîëîâü¼âÑ.Í.,1 ÍîâèêîâÀ.Í.,*2

Äîðîíèíß.È.,2 ÑêîðáàÂ.Ð.2

1ÐÕÒÓ èìåíè Ä.È.Ìåíäåëååâà, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÍÈ ÐÕÒÓ èìåíè Ä.È.Ìåíäåëååâà,
Íîâîìîñêîâñê, Ðîññèÿ

*anngic@yandex.ru

Òåïëîåìêîñòü îòðàæàåò ýíåðãåòè÷åñêèå è ñòðóêòóðíûå èçìåíåíèÿ, ïðîèñõîäÿùèå ïðè
îáðàçîâàíèè ðàñòâîðîâ, à ðàññ÷èòàííûå íà åå îñíîâå òåðìîäèíàìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè
èîíîâ ïîçâîëÿþò îöåíèòü âëèÿíèå ýôôåêòîâ ñîëüâàòàöèè íà ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ñâîé-
ñòâà ðàçëè÷íûõ æèäêèõ ñèñòåì. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå áûëè âïåðâûå ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ
ýêñïåðèìåíòàëüíî èññëåäîâàíà òåïëîåìêîñòü ðàñòâîðîâ èîäèäîâ áàðèÿ è êàäìèÿ â äèìå-
òèëñóëüôîêñèäå ÄÌÑÎ. Èññëåäîâàíèÿ òåïëîåìêîñòè ðàñòâîðîâ ïðîâîäèëè â ãåðìåòè÷íîì
êàëîðèìåòðå ñ èçîòåðìè÷åñêîé îáîëî÷êîé è ïëàòèíîâûì òåðìîìåòðîì, ñîïðîòèâëåíèå êî-
òîðîãî îïðåäåëÿëè ïðè ïîìîùè ìîñòîâîé ñõåìû. Ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ òåïëîåìêîñòè
ñîñòàâëÿëà 0.001 Äæ/(ã Ê). Íà îñíîâàíèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ áûëè âû÷èñëåíû
êàæóùèåñÿ ìîëüíûå òåïëîåìêîñòè Ôñ èîäèäîâ áàðèÿ è êàäìèÿ â ÄÌÑÎ. Äëÿ íàõîæäå-
íèÿ ñòàíäàðòíûõ ïàðöèàëüíûõ ìîëüíûõ âåëè÷èí, ñîîòâåòñòâóþùèõ ñîñòîÿíèþ áåñêîíå÷-
íî ðàçáàâëåííîãî ðàñòâîðà, êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè Ôñ àïïðîêñèìèðîâàíû óðàâ-
íåíèåì ëèíåéíîé ðåãðåññèè. Ðàçäåëåíèå ýòèõ âåëè÷èí íà èîííûå ñîñòàâëÿþùèå ïðîâî-
äèëè èñõîäÿ èç óñëîâèÿ àääèòèâíîñòè è ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ î ñòàíäàðòíîì çíà÷åíèè
òåïëîåìêîñòè èîäèä-èîíà â ÄÌÑÎ. Ñòàíäàðòíûå çíà÷åíèÿ òåïëîåìêîñòè èîíîâ áàðèÿ è
êàäìèÿ â ÄÌÑÎ ñîñòàâèëè, ñîîòâåòñòâåííî, 133 è 126 Äæ/(ìîëü Ê). Âåëè÷èíà ñòàíäàðò-
íîé ïàðöèàëüíîé ìîëüíîé òåïëîåìêîñòè ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå ñóììû âêëàäîâ
îáóñëîâëåííûõ ñîáñòâåííîé òåïëîåìêîñòüþ èîíà â ðàñòâîðå è èçìåíåíèÿìè òåïëîåìêîñòè
ðàñòâîðèòåëÿ âñëåäñòâèå ïðîöåññîâ ñîëüâàòàöèè, ðåîðãàíèçàöèè ïåðâè÷íîé ñòðóêòóðû è
ñïåöèôè÷åñêèõ âçàèìîäåéñòâèé ñ èîíàìè. Ïîñëåäíèé âêëàä õàðàêòåðåí òîëüêî äëÿ èîíîâ-
êîìïëåêñîîáðàçîâàòåëåé, â ÷àñòíîñòè äëÿ èîíà êàäìèÿ. Îäíàêî, ïðè îäèíàêîâîì çàðÿäå
ðàçìåðû èîíîâ áàðèÿ è êàäìèÿ ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àþòñÿ, ïîýòîìó âñå îñòàëüíûå ñîñòàâ-
ëÿþùèå ýòèõ âåëè÷èí äëÿ äàííûõ èîíîâ òàêæå ðàçëè÷íû è ñîïîñòàâëåíèå çíà÷åíèé ïîç-
âîëÿåò, íà íàø âçãëÿä, òîëüêî êà÷åñòâåííî îöåíèòü âêëàä ñïåöèôè÷åñêèõ âçàèìîäåéñòâèé
èîíà êàäìèÿ ñ ìîëåêóëàìè ÄÌÑÎ. Êàê è â ðàñòâîðàõ N-ìåòèëïèððîëèäîíà, ñïåöèôè÷å-
ñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ èîíà êàäìèÿ ñ ìîëåêóëàìè ðàñòâîðèòåëÿ íå ïðèâîäÿò ê çàìåòíîìó
èçìåíåíèþ òåïëîåìêîñòè.

ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊÈ ÂÎÄÍÎÉ ÝÌÓËÜÑÈÈ
ÎËÅÈÍÎÂÎÉ ÊÈÑËÎÒÛ

ÀåòîâÀ. Ó.,* Çàðèïîâ Ç. È., ÓñìàíîâÐ. À., ÍàêèïîâÐ. Ð.

ÔÃÁÎÓ ÂÎ ¾ÊÍÈÒÓ¿, Êàçàíü, Ðîññèÿ

*aetovalmaz@mail.ru

Òåõíîëîãèÿ îêèñëåíèÿ, ðåàëèçóåìàÿ â ñâåðõêðèòè÷åñêîé âîäíîé ñðåäå (ÑÊÂÎ), ÿâëÿ-
åòñÿ îäíèì èç ýêîëîãè÷åñêè ÷èñòûõ ñïîñîáîâ ïåðåðàáîòêè ïðîìûøëåííûõ è áûòîâûõ îò-
õîäîâ [1-2]. Èññëåäîâàíèþ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, îñóùåñòâëÿåìûõ â ÑÊÔ ñðåäàõ, óäåëÿåòñÿ
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çíà÷èòåëüíîå âíèìàíèå [3-5]. Â ðàìêàõ ýòîãî íàïðàâëåíèÿ ïðîâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå
èññëåäîâàíèÿ è ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû íåêîòîðûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ âîäíûõ
ðàñòâîðîâ æèðíîé (îëåèíîâîé) êèñëîòû, âõîäÿùåãî â ñîñòàâ ñòî÷íûõ âîä ïèùåâîé ïðî-
ìûøëåííîñòè: êîýôôèöèåíòà òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ è ïëîòíîñòè â èíòåðâàëå òåìïåðà-
òóð 298ö363 Ê è äàâëåíèé 0,098ö49,0 ÌÏà, èçîáàðíîé òåïëîåìêîñòè ïðè òåìïåðàòóðàõ
320Êö570 Ê è äàâëåíèÿõ 9,8ö29,4 ÌÏà áåç è â ïðèñóòñòâèè ïåðîêñèäà âîäîðîäà. Â ïðèñóò-
ñòâèè ïåðîêñèäà âîäîðîäà óñòàíîâëåí îòðèöàòåëüíûé òåïëîâîé ýôôåêò, âåëè÷èíà êîòîðîãî
óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ îò 70 êÄæ/êã äî 100 êÄæ/êã.

1. Marrone Ph. A., Hong G. T., Spritzer M. H. // J. Adv. Oxid. Technol. 2007. Vol. 10. No. 1. 157-168p.
2. Àíèêååâ Â. È. Åðìàêîâà A.A. // Æóðí. ïðèêë. õèìèè. 2011. Ò. 84. 88-94.
3. Gumerov F.M., Kayumov R.A., Usmanov R.A., Sagdeev A.A., Abdullin I.Sh., Sharafeev R.F. //

American J. Anal. Chem. 2012, Vol. 3. 950-957p.
4. Âîñòðèêîâ À.À., Äóáîâ Ä.Þ., Ïñàðîâ Ñ.À. // Èçâåñòèÿ ÀÍ (Ñåð, õèì.). 2001. Ñ. 1409-1412.
5. Gayazova E.S., Usmanov R.A., Gumerov F.M., Friedland S.V., Zaripov Z.I., Gabitov F.R., Musin

R.Z. // International Journal of Analytical Mass Spectrometry and Chromatography. 2013. 48-54p.
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Ýíäîïðîòåçèðîâàíèå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé õèðóðãè÷åñêóþ îïåðàöèþ, â ðåçóëüòàòå êî-
òîðîé ïîâðåæäåííûé ñóñòàâ óäàëÿåòñÿ è çàìåíÿåòñÿ ýíäîïðîòåçîì. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ
íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûì ìåòîäîì ôèêñàöèè ÷àñòåé ýíäîïðîòåçîâ ÿâëÿåòñÿ áåñöåìåíòíûé
ìåòîä, ïðè êîòîðîì ÷àñòè ïðîòåçà èìåþò ïîðèñòóþ ïîâåðõíîñòü, ñîñòîÿùóþ èç ãèäðîêñèà-
ïàòèòà. Ýòî ïîçâîëÿåò êîñòè âïîñëåäñòâèè âðàñòàòü â èìïëàíò. Äëÿ óëó÷øåíèÿ ñóùåñòâó-
þùèõ ýíäîïðîòåçîâ äàííîãî òèïà ïðåäëàãàåòñÿ ââîäèòü â íèõ áèîñîâìåñòèìûå ïîëèìåðû,
êîòîðûå ïðîäëÿò ñðîê ñëóæáû ýíäîïðîòåçîâ è óâåëè÷àò èõ ìåõàíè÷åñêóþ ïðî÷íîñòü.

Â êà÷åñòâå îáúåêòîâ èññëåäîâàíèÿ âûáðàíû ðàñòâîðû áèîñîâìåñòèìîãî ïîëèìåðà - àöå-
òàòà öåëëþëîçû ìàðêè OPADRY CA 500F190001 ïðîèçâîäñòâà êîìïàíèè Colorcon â áèî-
ñîâìåñòèìûõ ðàñòâîðèòåëÿõ � N-ìåòèëïèððîëèäîíå è äèìåòèëñóëüôîêñèäå. Â õîäå ðàáîòû
ïðîâîäèëèñü ðåîâèñêîçèìåòðè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ýòèõ ðàñòâîðîâ â äèàïàçîíå êîíöåíòðà-
öèé îò 90 äî 230 ã/ë è äèàïàçîíå òåìïåðàòóð îò 15 äî 45°C. Ýêñïåðèìåíòû ïðîâîäèëèñü
íà ðîòàöèîííîì âèñêîçèìåòðå Áðóêôèëüäà DV2TLV ñ ðàáî÷èì óçëîì òèïà ñèñòåìû êîàê-
ñèàëüíûõ öèëèíäðîâ.

Â ðåçóëüòàòå ýêñïåðèìåíòà áûëè ïîëó÷åíû êðèâûå òå÷åíèÿ è âÿçêîñòíî�ñêîðîñòíûå
êðèâûå èññëåäóåìûõ ðàñòâîðîâ. Èõ âèä ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî âñå îáúåêòû ïðî-
ÿâëÿþò íüþòîíîâñêîå ïîâåäåíèå, ÷òî äàåò âîçìîæíîñòü îõàðàêòåðèçîâàòü èõ âåëè÷èíîé
íüþòîíîâñêîé âÿçêîñòè. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ýòîé âÿçêîñòè ïîä÷èíÿþòñÿ çàêîíó
Àððåíèóñà�Ôðåíêåëÿ�Ýéðèíãà, ÷òî äàåò âîçìîæíîñòü ðàññ÷èòàòü ýíåðãèþ àêòèâàöèè âÿç-
êîãî òå÷åíèÿ. Äëÿ ðàñòâîðîâ â N-ìåòèëïèððîëèäîíå îíà ñîñòàâëÿåò îò 30 äî 35 êÄæ/ìîëü,
à äëÿ ðàñòâîðîâ â äèìåòèëñóëüôîêñèäå � îò 20 äî 35 êÄæ/ìîëü. Êîíöåíòðàöèîííûå
çàâèñèìîñòè ýíåðãèè àêòèâàöèè âÿçêîãî òå÷åíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî îíà ñëàáî çàâèñèò îò
êîíöåíòðàöèè ñ íåáîëüøîé òåíäåíöèåé ê åå óâåëè÷åíèþ ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè. Ïîñòðî-
åíû êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè âÿçêîñòè, êîòîðûå ìîæíî àïïðîêñèìèðîâàòü äâóìÿ
ïðÿìûìè, îáðàçóþùèìè èçëîì â ñëó÷àå ðàñòâîðîâ â äèìåòèëñóëüôîêñèäå ïðè êîíöåíòðà-
öèè 170 ã/ë, à â ñëó÷àå N-ìåòèëïèððîëèäîíà � ïðè 165 ã/ë. Òàêèì îáðàçîì, îïðåäåëåíà
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îïòèìàëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ äëÿ äàëüíåéøåãî äèñïåðãèðîâàíèÿ ãèäðîêñèàïàòèòà â ýòèõ
ðàñòâîðàõ.

ÒÅÏËÎÅÌÊÎÑÒÜ (Er, In)-ÇÀÌÅÙÅÍÍÎÃÎ ÖÅÐÀÒÀ ÁÀÐÈß Â
ÈÍÒÅÐÂÀËÅ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐ 200-700 Ê
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Íîâîñèáèðñê-90, Ðîññèÿ
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Öåðàòû ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ, â ÷àñòíîñòè, çàìåùåííûå öåðàòû áàðèÿ, ÿâëÿ-
þòñÿ ïåðñïåêòèâíûìè ìàòåðèàëàìè äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â êà÷åñòâå ïèãìåíòîâ, ýëåêòðîëè-
òîâ òîïëèâíûõ ýëåìåíòîâ è äð.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíà òåïëîåìêîñòü çàìåùåííîãî öåðàòà áàðèÿ, èìåþùåãî
ñîñòàâ BaCe0.7Er0.2In0.1O2.85.

Ñîåäèíåíèå BaCe0.7Er0.2In0.1O2.85 áûëî ïîëó÷åíî ìåòîäîì òâåðäîôàçíîãî ñèíòåçà. Èäåí-
òèôèêàöèÿ ïðîâåäåíà ðåíòãåíîôàçîâûì àíàëèçîì è ôëóîðåñöåíòíîé ñïåêòðîñêîïèåé. Âå-
ùåñòâî ïðåäñòàâëÿëî ñîáîé èíäèâèäóàëüíóþ ôàçó ñ îðòîðîìáè÷åñêîé ñòðóêòóðîé (ïðî-
ñòðàíñòâåííàÿ ãðóïïà Pmcn).

Òåïëîåìêîñòü áûëà èçìåðåíà â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 200�700 Ê íà êàëîðèìåòðå DSC
404 F1 ñ èñïîëüçîâàíèåì ïëàòèíîâîãî òèãëÿ ñ êîðóíäîâûì âêëàäûøåì ñî ñêîðîñòüþ 6
Ê/ìèí â ïðîòî÷íîé àòìîñôåðå àðãîíà (20 ìë/ìèí). Â êà÷åñòâå êàëèáðîâî÷íîãî îáðàçöà
èñïîëüçîâàëè ñàïôèð.

Ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèé òåïëîåìêîñòè ïîêàçàëè, ÷òî äëÿ èññëåäóå-
ìîãî ñîåäèíåíèÿ â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 200�700 Ê îòñóòñòâóþò ôàçîâûå ïåðåõîäû. Òåï-
ëîåìêîñòü ïðè ñòàíäàðòíûõ óñëîâèÿõ ñîñòàâëÿëà: Cp = 114.9±1.5 Äæ/(Ê ìîëü). Ðàíåå [1]
ìû èçìåðèëè òåïëîåìêîñòü (Ho, In)-çàìåùåííîãî öåðàòà áàðèÿ, ãäå îáíàðóæèëè ôàçîâûé
ïåðåõîä âòîðîãî ðîäà ïðè òåìïåðàòóðå 550 Ê.

Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïîääåðæàíà ÐÔÔÈ� 16-08-00226, Êàðëñðóý èíñòèòóòîì òåõíîëîãèé
è ÔÀÍÎ Ðîññèè.

1. Matskevich N.I., Wolf Th., Le Tacon M., Adelmann P., Stankus S.V., Samoshkin D.A., Tkachev
E.N. // J. Therm. Anal. Calorim. 2017. V. 130. P. 1125.
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Ìåòàíñóëüôîíîâàÿ êèñëîòà (CH3SO2OH) ÿâëÿåòñÿ ïðîñòåéøèì ïðåäñòàâèòåëåì ðÿäà
ñóëüôîêèñëîò. Òàêèå ñâîéñòâà, êàê îòíîñèòåëüíî íåâûñîêàÿ êîððîçèîííàÿ àêòèâíîñòü, òåð-
ìè÷åñêàÿ ñòàáèëüíîñòü, íèçêàÿ òîêñè÷íîñòü è âîçìîæíîñòü áèîëîãè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ,
à òàêæå âûñîêàÿ ðàñòâîðèìîñòü ñîëåé ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü äàííóþ êèñëîòó â êà÷å-
ñòâå ðàñòâîðèòåëÿ è ðåàãåíòà. Êðîìå òîãî, ìåòàíñóëüôîíîâàÿ êèñëîòà ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì
ïðîäóêòîì ôîòîõèìè÷åñêîãî îêèñëåíèÿ äèìåòèëñóëüôèäà â àòìîñôåðå è, ñîîòâåòñòâåííî,
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çâåíîì â áèîãåîõèìè÷åñêîì öèêëå ñåðû â îêðóæàþùåé ñðåäå. Ââèäó âûøåïåðå÷èñëåííûõ
ñâîéñòâ, ìåòàíñóëüôîíàòû ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ êàê ïðè ïîëó÷åíèè
ïîêðûòèé ðàçëè÷íûìè âàðèàöèÿìè ãàëüâàíîïëàñòèêè, òàê è â êà÷åñòâå êàòàëèçàòîðîâ.
Òàêæå ââèäó ïîâûøåííîé ïëîòíîñòè ðàñòâîðîâ öèíêñîäåðæàùèõ ñîëåé ìåòàíñóëüôîíàò
öèíêà ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ â êà÷åñòâå æèäêîñòè ãëóøåíèÿ ïðè áóðåíèè è ðåìîíòå íåô-
òÿíûõ ñêâàæèí.

Òàêèì îáðàçîì, öåëüþ ðàáîòû ñòàëî èçó÷åíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñîëåé
ìåòàíñóëüôîíîâîé êèñëîòû. Â êà÷åñòâå îáúåêòîâ èññëåäîâàíèÿ íàìè áûëè âûáðàíû
Cu(SO3CH3)2·4H2O è Zn(SO3CH3)2·4H2O.

Â õîäå ðàáîòû áûëî ïðîâåäåíî èçìåðåíèå èçîáàðíûõ òåïëîåìêîñòåé ñîëåé ìåòîäîì
ÄÑÊ â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð. Ìåòîäîì êàëîðèìåòðèè ðàñòâîðåíèÿ îïðåäåëåí
òåïëîâîé ýôôåêò ðàñòâîðåíèÿ ñîëåé â âîäå ïðè 298,15 K. Íà îñíîâàíèè ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ ðàññ÷èòàíû òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèè ñîëåé
â ïðîãðàììå CpFit (http://td.chem.msu.ru/develop/cp�t/) � èçîáàðíàÿ òåïëîåìêîñòü, ýí-
òðîïèÿ, ýíòàëüïèÿ. Ïðè àïïðîêñèìàöèè èñïîëüçîâàëàñü ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ ôóíêöèé
Ýéíøòåéíà-Ïëàíêà. Èç äàííûõ êàëîðèìåòðèè ðàññòâîðåíèÿ ðàññ÷èòàíû ñòàíäàðòíûå ýí-
òàëüïèè îáðàçîâàíèÿ ñîëåé ïðè 298,15 Ê.

ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊÈ ÏËÀÂËÅÍÈß ÃÀËÎÃÅÍÈÄÎÂ ÍÀÒÐÈß:
ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎ-ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÅ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ

ÇàêèðüÿíîâÄ.Î.,* ÊîáåëåâÌ.À., Òêà÷¼âÍ.Ê.

ÈÂÒÝ ÓðÎ ÐÀÍ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ

*dmitry.usu.ph@yandex.ru

Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðîâåäåíî òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå õàðàêòåðè-
ñòèê ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ïëàâëåíèÿ è êðèñòàëëèçàöèè â êëàññè÷åñêèõ èîííûõ ñèñòåìàõ.
Ðàññìîòðåí àíàëîã ïðèìèòèâíîé ìîäåëè ýëåêòðîëèòà, ñ îäèíàêîâûìè ðàäèóñàìè è ïðîòè-
âîïîëîæíûìè ïî çíàêó çàðÿäàìè, ñ ïîìîùüþ êîòîðîé âîçìîæíî ïðîñëåäèòü ðîëü áîðí-
ìàéåðîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ íà òåìïåðàòóðó, ýíòðîïèþ è ñêà÷îê ïëîòíîñòè ïðè ïëàâëåíèè.
Îñíîâíîå âíèìàíèå áóäåò ñôîêóñèðîâàíî íà îïèñàíèè õàðàêòåðèñòèê ôàçîâîãî ïåðåõîäà
ïëàâëåíèå�êðèñòàëëèçàöèÿ â çàâèñèìîñòè îò èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ïàðíîãî ïîòåíöèàëà
òèïà Áîðíà�Ìàéåðà. Ïðîöåññ ïëàâëåíèÿ áàçîâîé êðèñòàëëè÷åñêîé ÿ÷åéêè, ñîäåðæàùåé
512 ÷àñòèö, ìîäåëèðóåòñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè NPT-àíñàìáëÿ, ñ øàãîì 0,005 ïñ, îáùèì
êîëè÷åñòâîì øàãîâ ðàâíûì 4 * 106, ÷òî ïî íàøåìó ìíåíèþ ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íûì äëÿ äî-
ñòèæåíèÿ ðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû. Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî
ïðåäýêñïîíåíöèàëüíûé ôàêòîð áîðíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ âëèÿåò òîëüêî íà ïëîòíîñòü
ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû, ïðè ýòîì òåìïåðàòóðà ôàçîâîãî ïåðåõîäà îñòà¼òñÿ ïîñòîÿí-
íîé, òîãäà êàê óìåíüøåíèå õàðàêòåðíîé äëèíû ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ïðèâîäèò ê ïîíèæå-
íèþ òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ ìîäåëüíîé ñèñòåìû. Ïðîâåäåíû îöåíêè âëèÿíèÿ âàêàíñèé íà
òåìïåðàòóðó ïëàâëåíèÿ íà ïðèìåðå ãàëîãåíèäîâ íàòðèÿ. Ïðåäëîæåííûé òåîðåòè÷åñêèé
ïîäõîä ê îïèñàíèþ ôàçîâîãî ïåðåõîäà æèäêîñòü�òâåðäîå òåëî ïðèìåíåí ê ãàëîãåíèäàì
íàòðèÿ. Â ÷àñòíîñòè, äëÿ õëîðèäà íàòðèÿ, èìåþùåìó ýêñïåðèìåíòàëüíóþ òåìïåðàòóðó
ïëàâëåíèÿ 1074 Ê, ïîêàçàíî, ÷òî ìîäåëèðóåìûé êðèñòàëë ïåðåãðåâàåòñÿ ïðèìåðíî íà 50
Ê âûøå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ. Ðàññ÷èòàííàÿ òåìïåðàòóðà è òåïëîòà ïëàâëåíèÿ ðàâíû,
ñîîòâåòñòâåííî, 1112 ± 12 Ê è 38,4 êÄæ/ìîëü, à ñêà÷îê ïëîòíîñòè ñîñòàâèë 0,44 ã/ñì3. Â
äîêëàäå áóäåò ïðåäñòàâëåíî ñîïîñòàâëåíèå ðàññ÷èòàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ õàðàêòå-
ðèñòèê ïëàâëåíèÿ äëÿ âñåõ ãàëîãåíèäîâ íàòðèÿ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíò � 18-03-00606).
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Thermodynamic properties of substances in the condensed state

THEORETICAL AND EXPERIMENTAL STUDY ON THERMODYNAMIC
PROPERTIES INTERMETALLIC COMPOUNDS IN THE Zr-Fe BINARY

SYSTEM
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*m_bobur_1991@mail.ru

Zr-Fe system is the subject of great interest in modern industry of composite and
structural steels. Composite materials based on TRIP (transformation-induced plasticity)
matrix reinforced by zirconia ceramics are of particular interest due to the wide range of
their possible technological, especially, in the nuclear industry and automotive production
as structural and functional materials. Development of such composite materials requires the
knowledge of thermodynamic properties and phase relations. Thus, the main purpose of this
work is the experimental and theoretical study of the thermodynamic properties of the Zr3Fe
and ZrFe2 compounds. Density functional theory (DFT) calculations in combination with
the quasi-harmonic approximation have been used to determine the enthalpies of formation,
standard entropies as well as isochoric and isobaric heat capacities (CV, CP) for the Zr3Fe and
ZrFe2 compounds form 0 K up to high temperatures. Experimentally, the heat capacities of both
compounds was been measured using di�erential scanning calorimetry (DSC) method. Heat
capacity of the Zr3Fe compound was measured for the �rst time in the range of temperatures
between 100 K and 1023 K. Experimental data on the heat capacity of the ZrFe2 were obtained
in the wide temperature range from 100 K to 1473 K and compared with available literature
data. By using the combination of theoretical and experimental data, the main thermodynamic
properties of the Zr3Fe and ZrFe2 compounds were described from 0 K up to temperatures close
to the upper limits of stability.

ÀÍÀËÈÇ ÒÅÐÌÎÕÈÌÈ×ÅÑÊÈÕ ÄÀÍÍÛÕ ÆÈÐÍÛÕ
ÎÐÃÀÍÈ×ÅÑÊÈÕ ÊÈÑËÎÒ

Îâ÷èííèêîâÂ.Â.,* ÊóëàêîâÀ.À., ÌàëüöåâàÑ.À.

ÊÍÈÒÓ-ÊÀÈ, Êàçàíü, Ðîññèÿ

*chem_vvo@mail.ru

Èçâåñòíî, ÷òî æèðíûå êèñëîòû ìîãóò áûòü âêëþ÷åíû â ñòðóêòóðó ëèïèäîâ. Æèðíûå
êèñëîòû èìåþò îäíó èëè íåñêîëüêî Ñ=Ñ äâîéíûõ ñâÿçåé. Òàêîé òèï êèñëîò èãðàåò âàæ-
íóþ ðîëü â ïèùåâîé è ñòàëåëèòåéíîé ïðîìûøëåííîñòè. Ïî ýòîé ïðè÷èíå âàæíî îáúåäè-
íèòü èõ òåðìîõèìè÷åñêèå äàííûå ïî òåïëîòàì ïàðîîáðàçîâàíèÿ ∆vapH

◦, ñãîðàíèÿ ∆cH
◦,

îáðàçîâàíèÿ ∆fH
◦ è ðàññ÷èòàòü íà èõ îñíîâå óðàâíåíèÿ, êîòîðûå ìîãóò ñëóæèòü äëÿ ïðåä-

ñêàçàíèÿ ñâîéñòâ íîâûõ ïîäîáíûõ æèðíûõ êèñëîò. Àíàëèç óïîìÿíóòûõ âûøå òåðìîäèíà-
ìè÷åñêèõ ôóíêöèé æèðíûõ êèñëîò: äîäåêàíîâîé (C12H24O2), ìèðèñòèíîâîé (C14H28O2),
ïàëüìèòèíîâîé (C16H32O2), ìàðãàðèíîâîé (C17H34O2), ñòåàðèíîâîé (C18H36O2) è àðàõè-
äèíîâîé (C20H40O2), ïðåäñòàâëåí â ðàáîòàõ [1, 2] ïîçâîëèë ðàññ÷èòàòü óðàâíåíèÿ (1-3), â
êîòîðûõ ôóíêöèÿ ∆vapH

◦, ∆cH
◦ èëè ∆fH

◦ çàâèñèò îò ÷èñëà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ N áåç
÷èñëà ýëåêòðîííûõ ïàð g àòîìîâ êèñëîðîäà (2 ïàðû) â ñîñòàâå êèñëîò.

∆vapH
◦ = (27.1 ± 17.9) + (1.4 ± 0.2) (N-g); r 0.974 So 7.3, (1)

∆cH
◦ = (5.7 ± 80.5) - (108.7 ± 0.8) (N-g); r 0.999, So 32.0 (2)

∆fH
◦ = (-433.5 ± 50.1) - (4.9 ± 0.5) (N-g); r 0.977, So 20.4 (3)

Ïàðàìåòðû êîððåëÿöèè ðàñ÷åòíûõ óðàâíåíèé äëÿ æèðíûõ êèñëîò, èìåþùèõ îò 12 äî
20 àòîìîâ óãëåðîäà â èõ ñòðóêòóðàõ, ôàêòè÷åñêè ðàâíû òåì æå ïàðàìåòðàì äëÿ ïðîñòûõ
óãëåðîäèñòûõ êèñëîò [3], íî èìåþò ðàçëè÷íûå îøèáêè â êîýôôèöèåíòàõ êîððåëÿöèè.
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THERMOPHYSICAL PROPERTIES OF
SUBSTANCES AT HIGH TEMPERATURES
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Èçâåñòíî, ÷òî èîííûå æèäêîñòè íà îñíîâå èìèäàçîëèÿ ñ òåòðàôòîðáîðàò àíèîíîì îá-
ëàäàþò ñëîæíûì ñîñòàâîì ïàðà. Äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ïðèðîäû êîìïîíåíòîâ íàñûùåííî-
ãî ïàðà è íàõîæäåíèÿ èõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïðîâåäåíî êîìïëåêñíîå èñ-
ñëåäîâàíèå èîííîé æèäêîñòè 1-áóòèë-3-ìåòèëèìèäàçîëèé òåòðàôòîðáîðàò, âêëþ÷àþùåå
ìàññ-ñïåêòðîìåòðèþ Êíóäñåíà, ÈÊ-ñïåêòðîñêîïèþ, òåðìè÷åñêèé è ßÌÐ-àíàëèç, ãàçîâóþ
õðîìàòîãðàôèþ è êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû.

Óñòàíîâëåíî, ÷òî ñîñòàâ êîíäåíñèðîâàííîé ôàçû íå ïðåòåðïåâàåò çàìåòíûõ èçìåíå-
íèé â ïðîöåññå íàãðåâàíèÿ è èñïàðåíèÿ æèäêîñòè. Â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 424-514 K â
ìàññ-ñïåêòðàõ îáúåêòà èññëåäîâàíèÿ îáíàðóæåíû èîíû, îòíîñÿùèåñÿ êàê ê ñàìîé èîííîé
æèäêîñòè, òàê è ïðîäóêòàì åå ïðåâðàùåíèÿ. Â ïåðâóþ î÷åðåäü ñëåäóåò îòìåòèòü ïðî-
äóêòû âçàèìîäåéñòâèÿ êàòèîíà ñ àíèîíîì � èëèäåíû, êîíöåíòðàöèÿ êîòîðûõ äîñòèãàåò
70% îò èîííîé æèäêîñòè. Äðóãîé õàðàêòåðíîé îñîáåííîñòüþ ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíàÿ öèêëè-
çàöèÿ èñõîäíîãî ñîåäèíåíèÿ. Ïðîäóêòû äàííîãî ïðåâðàùåíèÿ â ìàññ-ñïåêòðå èîíèçàöèè
ýëåêòðîíàìè äîìèíèðóþò è èõ äîëÿ (êàê è äîëÿ èëèäåíîâ) ðàñòåò ñ òå÷åíèåì âðåìåíè è
òåìïåðàòóðû.

Âûÿâëåííûå îñîáåííîñòè èñïàðåíèÿ óêàçûâàþò íà íåâîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ èí-
òåãðàëüíûõ ìåòîäîâ îïðåäåëåíèÿ äàâëåíèÿ íàñûùåííîãî ïàðà äëÿ íàõîæäåíèÿ òåðìîäè-
íàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê. Òåì íå ìåíåå, ïî íàêëîíó òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè èîííîãî
òîêà ðîäèòåëüñêîãî êàòèîíà BMIm+ áûëà îïðåäåëåíà ýíòàëüïèÿ èñïàðåíèÿ èîííîé æèä-
êîñòè, ðàâíàÿ 136±4 êÄæ/ìîëü.

ÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÍÀÈÁÎËÅÅ ÒÓÃÎÏËÀÂÊÈÕ ÂÅÙÅÑÒÂ
(ÃÐÀÔÈÒ È ÊÀÐÁÈÄÛ) Â ÄÈÀÏÀÇÎÍÅ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐ 2000 � 7000 Ê

ÑàââàòèìñêèéÀ.È.,*1,2 ÎíóôðèåâÑ.Â.1

1ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÔÈÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ
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Ðàññìîòðåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ïî ïëàâëåíèþ òóãîïëàâêèõ âåùåñòâ
(ãðàôèò è êàðáèäû) ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, â òâåðäîé ôàçå âáëèçè ïëàâëåíèÿ, ïðè
ïëàâëåíèè è â æèäêîì ñîñòîÿíèè (âïëîòü äî 7000 Ê). Ìåòîä íàãðåâà � èìïóëüñíûé
íàãðåâ òîêîì â òå÷åíèå åäèíèö ìèêðîñåêóíä. Îáðàçöû � â âèäå òîíêèõ ïëàñòèíîê
(òîëùèíîé îò 1 ìèêðîíà äî 200 ìèêðîí). Èìïóëüñíûå òîêè îò 1êÀ äî 30 êÀ, â
çàâèñèìîñòè îò òîëùèíû îáðàçöîâ. Âðåìÿ íàãðåâà � ïîðÿäêà 5 ìèêðîñåêóíä.

Èçìåðÿëèñü: ââåäåííàÿ ýíåðãèè, òåïëîåìêîñòü, ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèå � â çàâèñèìîñòè
îò èçìåðÿåìîé òåìïåðàòóðû Ò. Ïîñëåäíÿÿ èçìåðÿëàñü áûñòðîäåéñòâóþùèì ïèðîìåòðîì

íà îñíîâå ñêîðîñòíîãî ôîòîäåòåêòîðà PDA-10A (Thorlabs). Êàëèáðîâêà Ò � ïî
èçëó÷åíèþ òåìïåðàòóðíîé ëàìïû äî 2500 Ê. Âûøå � òåìïåðàòóðíàÿ øêàëà ñòðîèëàñü íà
îñíîâå ôîðìóëû Ïëàíêà ïðè èçâåñòíîé íîðìàëüíîé èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè âåùåñòâà

(ëèòåðàòóðíûå äàííûå). Èñïîëüçîâàëàñü òàêæå ïëàâÿùàÿñÿ ìîäåëü ÷åðíîãî òåëà,
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ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

èçãîòîâëåííàÿ èç èññëåäóåìîãî âåùåñòâà â âèäå äâóõ ñîìêíóòûõ ïëàñòèíîê ñ çàçîðîì ñ
îäíîé ñòîðîíû (êëèíîâèäíàÿ ìîäåëü ÷åðíîãî òåëà). Òåîðèÿ è ïðàêòèêà òàêèõ èçìåðåíèé
áûëè îïóáëèêîâàíû ðàíåå (ñìîòðè â êíèãàõ [1,2]). Â äîêëàäå ðàññìîòðåíû ñëåäóþùèå

âîïðîñû: 1) Èñïîëüçîâàíèå îáðàçöîâ ãðàôèòà ìàðêè HOPG (ðîññèéñêèé àíàëîã ÓÏÂ-1Ò)
â âèäå òîíêèõ ñëîåâ ÷èñòîòîé 99.99%. Ïîäãîòîâêà îáðàçöîâ êàðáèäîâ (ZrC, HfC, TaC) �
ìåòîäîì ìàãíåòðîííîãî íàïûëåíèÿ èç òâåðäîé ôàçû. 2) Èçìåðåíèå òåìïåðàòóðû ïðè

áûñòðîì ïðîöåññå íàãðåâà (ìîäåëü ÷åðíîãî òåëà èëè âûáîð èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè).
Ïðîáëåìà ïëàâëåíèÿ ãðàôèòà. 3) Èçìåðåíèå ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ è òåïëîåìêîñòè (â
òîì ÷èñëå Ñp è Ñv). 4) Ïîÿâëåíèå íåñòàöèîíàðíûõ ïàðíûõ äåôåêòîâ Ôðåíêåëÿ ïåðåä

ïëàâëåíèåì. Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà
(ãðàíò � 14-22-00273-Ï).

1. Ñàââàòèìñêèé À.È. Ïëàâëåíèå ãðàôèòà è ñâîéñòâà æèäêîãî óãëåðîäà. Ôèçìàòêíèãà, 2013 èëè
2014 (2-å èçäàíèå), 257 ñ.

2. Savvatimskiy A.I. Carbon at high temperatures, Springer series in Materials Science, 2015, V.134,
P.1-246.

ÏÎÑËÅÄÍÈÅ ÄÎÑÒÈÆÅÍÈß Â ÈÇÓ×ÅÍÈÈ ÏÐÎÖÅÑÑÎÂ
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ËÀÇÅÐÍÎÃÎ ÍÀÃÐÅÂÀ ÏÐÈ ÄÀÂËÅÍÈÈ ÄÎ 6 ÊÁÀÐ

ÂåðâèêèøêîÏ.Ñ.,* ØåéíäëèíÌ.À.
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Òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ ãðàôèòà è õàðàêòåð æèäêîãî óãëåðîäà îñòàåòñÿ ïðåäìåòîì
ïîñòîÿííûõ äèñêóññèé â ëèòåðàòóðå íà ïðîòÿæåíèè ìíîãèõ äåñÿòèëåòèé. Îñíîâíîé ïðè-
÷èíîé ýòîé íåñîãëàñîâàííîñòè ÿâëÿåòñÿ ÷ðåçâû÷àéíî âûñîêàÿ òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ ãðà-
ôèòà, ÷òî äåëàåò åãî íàèáîëåå òóãîïëàâêèì ìàòåðèàëîì. Â íàñòîÿùåì èññëåäîâàíèè ðàñ-
ñìàòðèâàåòñÿ äàëüíåéøåå ñîâåðøåíñòâîâàíèå òåõíîëîãèè ëàçåðíîãî íàãðåâà, âïåðâûå èñ-
ïîëüçîâàííîé â [1], ñ öåëüþ äîñòèæåíèÿ áîëåå âûñîêîé âîñïðîèçâîäèìîñòè ðåçóëüòàòîâ,
óëó÷øåíèÿ è ðàñøèðåíèÿ ñðåäñòâ îïòè÷åñêèõ èçìåðåíèé è ëó÷øåãî êîíòðîëÿ ïðîöåññà
îõëàæäåíèÿ è êðèñòàëëèçàöèè æèäêîãî óãëåðîäà. Âàæíûì àñïåêòîì ýòîé ðàáîòû ÿâëÿ-
åòñÿ èçó÷åíèå ïðèðîäû òî÷êè ïåðåãèáà íà òåðìîãðàììå, âîñõîäÿùåé èç-çà îáðàçîâàíèÿ
æèäêîãî óãëåðîäà, âïåðâûå îïèñàííîãî â [1]. Ïîñêîëüêó õàðàêòåð ýòîãî ïåðåãèáà ìîæíî
îáúÿñíèòü òîëüêî ìåíüøåé òåïëîïðîâîäíîñòüþ æèäêîãî óãëåðîäà ïî îòíîøåíèþ ê èñõîä-
íîìó òâåðäîìó âåùåñòâó, èçó÷åíèå èçìåíåíèÿ âåëè÷èíû ïåðåãèáà ñ ðîñòîì äàâëåíèåì ìî-
æåò â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè ñïîñîáñòâîâàòü ïîëó÷åíèþ íîâûõ çíàíèé î ïðèðîäå æèäêîãî
óãëåðîäà.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èññëåäîâàíû èçìåíåíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè æèäêîãî óãëåðîäà â îá-
ëàñòè îò 0,15 äî 6 êáàð. Îêàçûâàåòñÿ, òåïëîïðîâîäíîñòü íåóêëîííî âîçðàñòàåò îò äàâëåíèÿ
òðîéíîé òî÷êè äî îêîëî 6 êáàð. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî, åñëè áóäåò äîñòèãíóòà îïðåäåëåííàÿ
êîððåëÿöèÿ ìåæäó òåïëîâîé è ýëåêòðè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòüþ, ñóùåñòâóþùèå ðàçíîãëà-
ñèÿ ìåæäó ìíîãî÷èñëåííûìè èññëåäîâàíèÿìè ïëàâëåíèÿ ãðàôèòà ìîãóò áûòü óñïåøíî
ðåøåíû. Áîëåå òîãî, áëàãîäàðÿ âèçóàëèçàöèè îáðàçîâàíèÿ æèäêîãî óãëåðîäà ñïåöèàëüíî
ñîçäàííîé ñèñòåìîé ñ âûñîêîñêîðîñòíîé êàìåðîé è ìîùíûì äèîäíûì ëàçåðîì, èñïîëüçó-
åìûì â êà÷åñòâå îñâåòèòåëÿ, íàêîíåö ïîäòâåðæäàåòñÿ ôàêò ïëàâëåíèÿ ãðàôèòà ïðè âûñî-
êîì äàâëåíèè.

1. M.Musella, C.Ronchi, M.Brykin and M.Sheindlin. The molten state of graphite: An experimental
study. //J. of Applied Physics, 84, No.5 (1998), p.2530-2537.
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Ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû äèíàìèêè òåìïåðàòóðíîãî ïîëÿ â òðåõìåðíîì óãëåðîä-óãëåðîäíîì
êîìïîçèöèîííîì ìàòåðèàëå (ÓÓÊÌ), íàãðåâàåìûì ñ ïîâåðõíîñòè ðàâíîìåðíî ðàñïðåäå-
ëåííûì òåïëîâûì ïîòîêîì (ëàçåðíûì èçëó÷åíèåì). Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ó÷åòå òîëüêî ðàäè-
àöèîííîãî ìåõàíèçìà îõëàæäåíèÿ ïîâåðõíîñòè âáëèçè íåå ôîðìèðóåòñÿ îáëàñòü ñ ñèëüíî
íåîäíîðîäíûì ðàñïðåäåëåíèåì òåìïåðàòóðû. Ïåðåïàä òåìïåðàòóðû äîñòèãàåò ñîòåí Ê íà
íà÷àëüíîé ñòàäèè íàãðåâà è äåñÿòêîâ Ê â ñòàöèîíàðíîì ñîñòîÿíèè. Ýòîò ýôôåêò îáóñëîâ-
ëåí ñèëüíîé àíèçîòðîïèåé òåïëîïðîâîäíîñòè âîëîêîí, ðàçëè÷àþùåéñÿ ïî÷òè íà 2 ïîðÿäêà
â ïðîäîëüíîì è ïîïåðå÷íîì íàïðàâëåíèè. Ó÷åò èñïàðèòåëüíîãî ìåõàíèçìà îõëàæäåíèÿ,
îáóñëîâëåííîãî ñóáëèìàöèåé ìàòåðèàëà ÓÓÊÌ â âàêóóì èëè âíåøíþþ èíåðòíóþ àòìî-
ñôåðó, íåñêîëüêî óìåíüøàåò íåîäíîðîäíîñòü òåìïåðàòóðíîãî ïîëÿ íà ïîâåðõíîñòè. Ñêî-
ðîñòü èñïàðåíèÿ ðàññ÷èòûâàëàñü ñ ó÷åòîì îòëè÷èÿ èíäèâèäóàëüíûõ êîýôôèöèåíòîâ èñïà-
ðåíèÿ ðàçíûõ êîìïîíåíò ïàðà óãëåðîäà îò åäèíèöû è òàê íàçûâàåìûõ ñêà÷êîâ ïàðàìåòðîâ
â êíóäñåíîâñêîì ñëîå [1, 2]. Åå ðåçêàÿ çàâèñèìîñòü îò òåìïåðàòóðû, îñîáåííî â ñòðóéíîì
ðåæèìå, ïðèâîäèò ê ðàçëè÷íîé ñêîðîñòè ñóáëèìàöèè ñ ðàçëè÷íûõ ó÷àñòêîâ ïîâåðõíîñòè
è ôîðìèðîâàíèþ åå ñëîæíîãî ðåëüåôà. Â ÷àñòíîñòè, ðàçðóøàåòñÿ íà÷àëüíàÿ öåëîñòíàÿ
ñòðóêòóðà ìàòåðèàëà, ÷òî ìîæåò ïðèâîäèòü ê åãî áîëåå áûñòðîìó ïî ñðàâíåíèþ ñ ñóá-
ëèìàöèîííûì ìåõàíèçìîì óíîñó â ðåçóëüòàòå âîçíèêàþùèõ òåðìè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé è
ðàñòðåñêèâàíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî õîòÿ ñêîðîñòè èñïàðåíèÿ â âàêóóì è ñðåäó ñ ïðîòèâîäàâ-
ëåíèåì ïðè îäèíàêîâîé òåìïåðàòóðå ïîâåðõíîñòè ðàçëè÷àþòñÿ î÷åíü ñèëüíî, â ñòàöèîíàð-
íîì ñîñòîÿíèè ýòî ðàçëè÷èå ïðàêòè÷åñêè íèâåëèðóåòñÿ çà ñ÷åò ðàçíèöû óñòàíîâèâøåéñÿ
ñðåäíåé òåìïåðàòóðû.

1. Áðûêèí Ì.Â., Âîðîáüåâ Â.Ñ., Øåëþõàåâ Á.Ï. Ñîñòîÿíèå ïàðà âáëèçè èñïàðÿåìîé ïîâåðõíîñòè.
ÒÂÒ. 1987. Ò. 25. � 3. Ñ. 484.

2. Brykin M.V., Sheindlin M.A. On particularities of the vapor pressure measurements of refractory
substances at very high temperatures. High Temp., 2018, vol. 56, no. 4.
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*tfalyakhov@gmail.com

Ïðåäñòàâëåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î ôàçîâîé äèàãðàììå êàðáèäà öèðêîíèÿ
ZrCx, ïðåäâàðÿåìûå ðåçóëüòàòàìè ïðîâåäåííîãî ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ýêñïåðèìåí-
òà. Îñíîâíàÿ ïðîáëåìà ìîäåëèðîâàíèÿ çàêëþ÷àëàñü â îòñóòñòâèè â ëèòåðàòóðå èñ÷åðïû-
âàþùèõ äàííûõ îá óðàâíåíèè ñîñòîÿíèÿ â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð è ñîñòàâîâ,
âêëþ÷àÿ òâåðäóþ è æèäêóþ ôàçû. Ïðåäëîæåí ïðèáëèæåííûé ñïîñîá ðàñ÷åòà ýíòàëü-
ïèè ZrCx. Ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû òåðìîãðàìì ïîâåðõíîñòè. Ïîêàçàíî, â ÷àñòíîñòè, ÷òî äëÿ
ëþáûõ ñîñòàâîâ íà òåðìîãðàììàõ ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóþò êàêèå-ëèáî îñîáåííîñòè äëÿ
òåìïåðàòóð, ñîîòâåòñòâóþùèõ íà÷àëó ïëàâëåíèÿ (ñîëèäóñ). Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå
ïîëó÷åíû ìåòîäîì ëàçåðíîãî íàãðåâà, îäíèì èç íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûõ ìåòîäîâ èññëå-
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äîâàíèÿ ôàçîâûõ äèàãðàìì âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ìàòåðèàëîâ. Åãî ýôôåêòèâíîñòü áûëà
ïðîäåìîíñòðèðîâàíà, â ÷àñòíîñòè, ïðè èçó÷åíèè ôàçîâîé äèàãðàììû íåñòåõèîìåòðè÷åñêî-
ãî äèîêñèäà óðàíà [1]. Îáðàçöû äëÿ èññëåäîâàíèÿ áûëè èçãîòîâëåíû ñ ïîìîùüþ îäíîñòî-
ðîííåãî ñòàòè÷åñêîãî ïðåññîâàíèÿ ïîðîøêîâ ñ ïîñëåäóþùèì ñïåêàíèåì â âàêóóìíîé ïå÷è.
Ïîðîøêè êàðáèäà öèðêîíèÿ êîíòðîëèðóåìîãî ñîñòàâà áûëè ïîëó÷åíû ìåòîäîì ñàìîðàñ-
ïðîñòàíÿþùåãîñÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ñèíòåçà (ÑÂÑ). Íàãðåâ îáðàçöîâ îñóùåñòâëÿëñÿ
ìîùíûì YAG-ëàçåðîì. Èñïîëüçîâàëèñü ðàçëè÷íûå ñïîñîáû äèàãíîñòèêè ñîñòîÿíèÿ ïî-
âåðõíîñòè îáðàçöîâ â ïðîöåññå èõ íàãðåâà è îõëàæäåíèÿ: âûñîêîñêîðîñòíàÿ êèíîñúåìêà â
îòðàæåííîì ñâåòå, ðåãèñòðàöèÿ ñïåêòðà èçëó÷åíèÿ ìíîãîêàíàëüíûì ñïåêòðîïèðîìåòðîì,
ðåãèñòðàöèÿ õàðàêòåðà îòðàæåíèÿ îò ïîâåðõíîñòè èçëó÷åíèÿ âñïîìîãàòåëüíîãî ëàçåðà.
Ñîâìåñòíàÿ îáðàáîòêà âñåõ ñèãíàëîâ ïîçâîëèëà íàäåæíî äåòåêòèðîâàòü òåìïåðàòóðû ñî-
ëèäóñà, ëèêâèäóñà è âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ýâòåêòèêè â øèðîêîì äèàïàçîíå ñîñòàâîâ, à
òàêæå îïðåäåëèòü ñïåêòðàëüíóþ èçëó÷àòåëüíóþ ñïîñîáíîñòü òâåðäîé è æèäêîé ôàç. Ïî-
ëó÷åííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå êà÷åñòâåííî ïîëíîñòüþ ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè
ðàñ÷åòîâ.

1. Manara D., Ronchi C., Sheindlin M., Lewis M., Brykin M. Melting of stoichiometric and
hyperstoichiometric uranium dioxide. J. of Nucl. Mat. V. 342 (2005), Issue 1-3, pp. 148-163.
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Äâóõàòîìíûå ñîåäèíåíèÿ èîíîâ àðãîíà (àðãèäû) èãðàþò âàæíóþ ðîëü â ìàññ-
ñïåêòðîìåòðèè ñ èíäóêòèâíî-ñâÿçàííîé ïëàçìîé â ñèëó òîãî, ÷òî ïðè èñïîëüçîâàíèè àðãî-
íà â êà÷åñòâå áóôåðíîãî ãàçà óêàçàííûå ñîåäèíåíèÿ ìîãóò âîçíèêàòü ïðè âçàèìîäåéñòâèè
àðãîíà ñ èññëåäóåìûìè âåùåñòâàìè è äðóãèìè êîìïîíåíòàìè ïëàçìû. Äëÿ ó÷åòà âîçìîæ-
íûõ èñêàæåíèé ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé èç-çà íàëîæåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ñîåäèíåíèé
àðãîíà è èññëåäóåìûõ âåùåñòâ íåîáõîäèìà èíôîðìàöèÿ î òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ
àðãèäîâ.

Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòû òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé ñëåäóþùèõ äâóõ-
àòîìíûõ ñîåäèíåíèé ñ àðãîíîì: ArV+, ArCo+, Ar2, Ar

+
2 , ArH è ArH+. Çà îñíîâó ðàñ÷åòîâ

áûëè âçÿòû ðàçëè÷íûå ïîëóýìïèðè÷åñêèå è òåîðåòè÷åñêèå ìîäåëè ïîòåíöèàëüíûõ êðè-
âûõ äëÿ îñíîâíûõ è âîçáóæäåííûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé. Äàëåå ÷èñëåííî áûëî ðåøåíî
ñòàöèîíàðíîå óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà è ðàññ÷èòàíû êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûå ñïåêòðû
ìîëåêóë ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîãðàììû LEVEL [1] è îðèãèíàëüíîé ïðîãðàììû, îïèñàííîé
â ðàáîòå [2]. Èç ïîëó÷åííûå ñïåêòðîâ áûëè îïðåäåëåíû âíóòðåííÿÿ ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóì-
ìà è îñíîâíûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð îò 298 äî 10000 K.
Ðåçóëüòàòû âíåñåíû â òåðìîäèíàìè÷åñêóþ áàçó äàííûõ ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ-Îíëàéí [3].

1. Le Roy R.J. A Computer program for solving the radial Shroedinger equation for bound and
quasibound levels // J. Quant. Spectrosc. Radiat. Transfer. 2016. V. 186. P. 167.

2. Maltsev M.A., Kulikov A.N., Morozov I.V. Thermodynamic properties of vanadium and cobalt
argide ions, VAR+ and CoAr+ // Journal Conference Series. 2016. V. 774. P. 012023.

3. Belov G.V., Dyachkov S.A., Levashov P.R. et al. The IVTANTHERMO-Online database for
thermodynamic properties of individual substances with web interface // J. Phys. Conf. Ser. 2018.
V. 946 P. 012120.
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Ñâîéñòâà æèäêîãî óãëåðîäà òàêèå, êàê ïëîòíîñòü è ýëåêòðîïðîâîäíîñòü, â îêðåñòíîñòè
òðîéíîé òî÷êè ñëàáî èçó÷åíû. Àíàëèçèðóÿ ëèòåðàòóðíûå äàííûå [1], [2], ìîæíî ïðèéòè ê
âûâîäó, ÷òî óãëåðîä â æèäêîé ôàçå ïðàêòè÷åñêè íå ýëåêòðîïðîâîäåí, îäíàêî ïðè ïîâûøå-
íèè äàâëåíèÿ âíåøíåé ñðåäû ïðîèñõîäèò ïåðåõîä â ýëåêòðîïðîâîäíóþ ôàçó. Èññëåäîâàíèÿ
ïàðàìåòðîâ ýòîãî ïåðåõîäà íå ïðåäñòàâëåíû â ëèòåðàòóðå. Òàêèì îáðàçîì, íåòðóäíî ïðèé-
òè ê âûâîäó, ÷òî èçó÷åíèå ïàðàìåòðîâ æèäêîãî óãëåðîäà ïðè äàâëåíèÿõ îò òðîéíîé òî÷êè
äî íåñêîëüêèõ êèëîáàð ìîæíî ïðîâîäèòü òîëüêî ñ èñïîëüçîâàíèåì ëàçåðíîãî íàãðåâà. Â
íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä ëàçåðíîãî íàãðåâà ãðàôèòà â êàìåðå ñ âûñîêèì äàâ-
ëåíèåì áóôåðíîãî ãàçà [3]. Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòîâ ïî ïëàâëå-
íèþ óãëåðîäà ñ èñïîëüçîâàíèåì ëàçåðíîãî íàãðåâà â èíåðòíîé àòìîñôåðå ïðè äàâëåíèÿõ
0,2-6,0 êáàð. Â êà÷åñòâå èñõîäíîãî ìàòåðèàëà èñïîëüçîâàëñÿ èçîòðîïíûé ãðàôèò ìàðêè
ÅÑ-02. Îáðàçöû, ïîäâåðãíóòûå ëàçåðíîìó íàãðåâó, ñ çàòâåðäåâøèìè êàïëÿìè æèäêîãî
óãëåðîäà â çîíå âîçäåéñòâèÿ ëàçåðíîãî ëó÷à, àíàëèçèðîâàëèñü ñ ïîìîùüþ ðàñòðîâîé ýëåê-
òðîííîé ìèêðîñêîïèè. Èçó÷àëàñü êàê ïîâåðõíîñòü çàêðèñòàëëèçîâàííîãî ðàñïëàâà, òàê è
ïîâåðõíîñòü øëèôîâ â ïëîñêîñòè, ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïîâåðõíîñòè îáðàçöà. ×àñòü ñå÷åíèé
îáðàçöîâ ñ çîíîé ðàñïëàâà áûëà ïîëó÷åíà ìåòîäîì èîííîé ðåçêè. Èçó÷àëàñü äîëÿ ïóñòîò
â ñå÷åíèÿõ ÷åðåç çîíó ðàñïëàâà, ÷òî â ïðåäïîëîæåíèè î áûñòðîé çàêàëêå æèäêîñòè ïðè
ñêîðîñòè îõëàæäåíèÿ 1 ÌÊ/ñ äàåò îöåíêó äëÿ ïëîòíîñòè æèäêîãî óãëåðîäà. Íà îñíîâå
äàííîãî àíàëèçà áûëà ïîëó÷åíà çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè æèäêîãî óãëåðîäà îò äàâëåíèÿ äî
6,0 êáàð.

1. F. P. Bundy Melting of Graphite at Very High Pressure The Journal of Chemical Physics 38, 618
(1963).

2. G. R. Gathers, J. W. Shaner, D. A. Young. High temperature carbon equation of state. UCBI�51644
September 4, 1974.

3. M.Musella, C.Ronchi, M.Brykin and M.Sheindlin. The molten state of graphite: An experimental
study. //J. of Applied Physics, 84, No.5 (1998), p.2530-2537.
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Òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòü ñèñòåìû Y-Ho áûëà èçó÷åíà íàìè ðàíåå [1], ïðè ýòîì áûëî
ïîêàçàíî, ÷òî êîíöåíòðàöèîííûå è òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè
îáíàðóæèâàþò ðÿä íåîáû÷íûõ îñîáåííîñòåé. Äëÿ óñòàíîâëåíèÿ êîíêðåòíîãî õàðàêòåðà
èçìåíåíèÿ ñâîéñòâ íàìè áûëî ïðåäïðèíÿòî ïîäðîáíîå èññëåäîâàíèå êîìïëåêñà òåïëîôèçè-
÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê äâàäöàòè îáðàçöîâ ðàçëè÷íîãî ñîñòàâà äàííîé ñèñòåìû â èíòåðâàëå
îò 400 Ê äî òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ. Áûëè èçó÷åíû òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòü, îòíîñèòåëü-
íàÿ òåïëîåìêîñòü, òåïëîïðîâîäíîñòü, óäåëüíîå ýëåêòðè÷åêîå ñîïðîòèâëåíèå è ýëåêòðîííàÿ
òåïëîïðîâîäíîñòü. Òåïëîâûå õàðàêòåðèñòèêè èññëåäîâàëèñü ìåòîäîì òåìïåðàòóðíûõ âîëí
[2] â àòìîñôåðå ãåëèÿ. Ýëåêòðè÷åñêîå ñîïðîòèâëåíèå èçó÷àëîñü ÷åòûðåõçîíäîâûì ìåòîäîì
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íà ïîñòîÿííîì òîêå òîæå â àòìîñôåðå ãåëèÿ. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà ñèñòåìû Y-Ho äîñòàòî÷-
íî ïðîñòà, è ñâèäåòåëüñòâóåò î íåîãðàíè÷åííîé âçàèìíîé ðàñòâîðèìîñòè êîìïîíåíòîâ. Â
ñïëàâàõ, áîãàòûõ èòòðèåì, ïðè òåìïåðàòóðàõ, áëèçêèõ ê ïëàâëåíèþ, îòìå÷åí ôàçîâûé
ïåðåõîä îò ÃÏÓ-ñòðóêòóðû ê ÎÖÊ. Ýêñïåðèìåíò ïîêàçàë, ÷òî òåìïåðàòóðíûå çàâèñè-
ìîñòè èçó÷åííûõ ñâîéñòâ íîñÿò ìîíîòîííûé íåóáûâàþùèé õàðàêòåð. Ïåðåíîñ òåïëîòû
îñóùåñòâëÿåòñÿ â îñíîâíîì ýëåêòðîííûì ìåõàíèçìîì. Êîëëåêòèâèçèðîâàííûå ýëåêòðîíû
îáëàäàþò ìíîãîïîëîñíîé ýíåðãåòè÷åñêîé ñòðóêòóðîé. Â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè èçìåðåíèé
îòñóòñòâóþò àíîìàëüíûå èçìåíåíèÿ ñâîéñòâ âáëèçè òåìïåðàòóð ñòðóêòóðíûõ ïåðåõîäîâ.
Îöåíåíà ðåøåòî÷íàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ òåïëîïðîâîäíîñòè. Êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñèìîñòè
â öåëîì èìåþò õàðàêòåð, óñòàíîâëåííûé â [1], îäíàêî ïðè ýòîì îáíàðóæèëèñü äîïîë-
íèòåëüíûå îñîáåííîñòè. Â ÷àñòíîñòè, çàìåòíàÿ ðàçíèöà â ñâîéñòâàõ ôèêñèðóåòñÿ òîëüêî
äëÿ îáëàñòåé, â êîòîðûõ êîíöåíòðàöèÿ ãîëüìèÿ ìåíåå 30%. Âñëåäñòâèå ýòîãî, ïðàâèëî
Íîðäãåéìà äëÿ äàííûõ ñïëàâîâ íå âûïîëíÿåòñÿ. Ìàãíèòíûé âêëàä â ðàññåÿíèå íîñèòåëåé
íå îïèñûâàåòñÿ â ðàìêàõ èìåþùèõñÿ ìîäåëåé. Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ
(ãðàíòû No. 11-08-00275 è No. 14-08-00228).

1. Èâëèåâ À. Ä., Êóðè÷åíêî À. À., Âåêøèí È. Ì. // Òåïëîôèçèêà âûñîêèõ òåìïåðàòóð, 2016,
V. 54. No. 2. P. 219.

2. Èâëèåâ À. Ä. // Òåïëîôèçèêà âûñîêèõ òåìïåðàòóð, 2009, V. 47. No. 5. P. 771.
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Èìïóëüñíûé äæîóëåâ íàãðåâ øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ èçó÷åíèÿ ñâîéñòâ ìåòàëëîâ,
ãðàôèòà è íåêîòîðûõ äðóãèõ ïðîâîäÿùèõ ìàòåðèàëîâ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ è äàâ-
ëåíèÿõ. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ìåòîäèêà, êîòîðàÿ ïîçâîëèëà ïîëó÷èòü óíèêàëüíûå äàííûå
ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì ðàñøèðåííûõ æèäêèõ ìåòàëëîâ è ãðàôèòà [1] çàêëþ÷àåòñÿ
â òîì, ÷òî îáðàçåö â ôîðìå òîíêîé ïîëîñêè ïîìåùàåòñÿ ìåæäó äâóìÿ ïëàñòèíàìè ñàïôè-
ðà (èëè êâàðöåâîãî ñòåêëà) è íàãðåâàåòñÿ èìïóëüñîì ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà àìïëèòóäîé 10
- 100 êÀ è âðåìåíåì íàðàñòàíèÿ ïîðÿäêà ìèêðîñåêóíäû. Äëÿ äèàãíîñòèêè òàêîãî ïðîöåñ-
ñà èçìåðÿþòñÿ âðåìåííûå çàâèñèìîñòè òîêà, ïðîòåêàþùåãî ÷åðåç îáðàçåö è íàïðÿæåíèÿ
íà îáðàçöå. Ýòî ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü âðåìåííûå çàâèñèìîñòè äëÿ òåïëà, ðàññåÿííîãî â
îáðàçöå è åãî ñîïðîòèâëåíèÿ [2]. Îäíàêî, ïåðåìåííûé òîê, êîòîðûé òå÷åò ïî îáðàçöó, èí-
äóöèðóåò â öåïè âûñîêîâîëüòíîãî äåëèòåëÿ, èñïîëüçóåìîãî äëÿ èçìåðåíèÿ íàïðÿæåíèÿ
íà îáðàçöå, çíà÷èòåëüíóþ ýëåêòðîäâèæóùóþ ñèëó. ×òîáû îïðåäåëèòü àêòèâíóþ êîìïî-
íåíòó íàïðÿæåíèÿ, êîòîðàÿ âõîäèò â âûðàæåíèÿ äëÿ òåïëà è ñîïðîòèâëåíèÿ, íåîáõîäèìî
âû÷åñòü ýòîò èíäóêòèâíûé âêëàä èç ïîëíîãî (èçìåðåííîãî) íàïðÿæåíèÿ. Â ýòîé ðàáîòå
ïðåäñòàâëåí ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé îïðåäåëÿòü àêòèâíóþ êîìïîíåíòó íàïðÿæåíèÿ ñ ïðè-
åìëåìîé òî÷íîñòüþ. Ìåòîä çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî íàïðÿæåíèå íà îáðàçöå èçìåðÿåòñÿ
îäíîâðåìåííî ñ ïîìîùüþ äåëèòåëÿ íàïðÿæåíèÿ è êàëèáðîâàííîãî òîêîâîãî øóíòà. Îá-
ñóæäàþòñÿ ðåçóëüòàòû òàêèõ èçìåðåíèé.

1. Kondratyev A.M., Korobenko V.N., and Rakhel A.D. // J. Phys.: Condens. Matter. 2016. V. 28.
P. 265501.
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2. Kondratyev A.M., Korobenko V.N., and Rakhel A.D. // Carbon. 2016. V. 100. P. 537.
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Èçó÷åíèå ñóáëèìàöèè ãðàôèòà ïðè ïðåäåëüíî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ âîçìîæíî òîëüêî
â óñëîâèÿõ êâàçè-ëåíãìþðîâñêîãî ðåæèìà èñïàðåíèÿ. Ðàíåå â [1] ñîñòàâ ïàðà ïðè ñóáëè-
ìàöèè äî 4100 Ê áûë èññëåäîâàí òîëüêî äëÿ áàçèñíîé ïëîñêîñòè ïèðîãðàôèòà. Ó÷èòûâàÿ
àíèçîòðîïíóþ ñòðóêòóðó êðèñòàëëà ãðàôèòà, ñóùåñòâîâàëà íàñòîÿòåëüíàÿ íåîáõîäèìîñòü
â ñðàâíèòåëüíîì èçó÷åíèè èñïàðåíèÿ ñ ðàçíûõ ïîâåðõíîñòåé ãðàôèòîâîãî êðèñòàëëà. Â
íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû çàâèñèìîñòè ñîñòàâà ïàðà ïðè èñïàðåíèè êàê
ñ- òàê è ab-ïîâåðõíîñòåé ïèðîãðàôèòà, êîòîðûé áûë âûáðàí êàê ìîäåëü èäåàëüíîãî êðè-
ñòàëëà. Äëÿ àíàëèçà ñîñòàâà ïàðà èñïîëüçîâàëàñü âðåìÿïðîëåòíàÿ ìàññ-ñïåêòðîìåòðèÿ ñ
ëàçåðíûì íàãðåâîì ìèëëèñåêóíäíûìè èìïóëüñàìè. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ èñ-
ïàðåíèÿ ðàçëè÷íûõ ìîëåêóëÿðíûõ êîìïîíåíò ñ ïðèâëå÷åíèåì äàííûõ ïî êîýôôèöèåíòàì
èñïàðåíèÿ [2], èçìåðåííûõ ïðè òåìïåðàòóðàõ äî 2500Ê. Áûëî ïîäòâåðæäåíî, ÷òî èñïîëü-
çîâàíèå îòíîñèòåëüíûõ êîýôôèöèåíòîâ èñïàðåíèÿ èç [2] ïðèâîäèò ê âïîëíå àäåêâàòíûì
ðåçóëüòàòàì ïî ñîñòàâó ïàðà ïðè èñïàðåíèè ãðàôèòà âïëîòü äî 4400 Ê.

1. P�ieger. R., Sheindlin M., Colle J.-Y. Advances in the mass spectrometric study of the laser
vaporization of graphite. J. Appl. Phys. 2008. V. 104, P. 054902.

2. Burns R.P., Jason A.J., Inghram M.G. Evaporation Coe�cient of Graphite. J. Chem. Phys. 1964.
V. 40. P. 1161
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Íà òåêóùèé ìîìåíò ãðàôèò ñ÷èòàåòñÿ ñàìûì òóãîïëàâêèì ìàòåðèàëîì. Íî ñóùåñòâó-
þò îïðåäåëåííûå îãðàíè÷åíèÿ íà èññëåäîâàíèå åãî òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ îêîëî òî÷êè
ïëàâëåíèÿ. Â ÷àñòíîñòè, ãðàôèò ïëàâèòñÿ ïðè äàâëåíèè âûøå 120 àòìîñôåð [1], ïîýòîìó
íåò âîçìîæíîñòè íàáëþäàòü æèäêóþ ôàçó ïðè íàãðåâå ãðàôèòà â àòìîñôåðíûõ óñëîâèÿõ.
Äëÿ èçó÷åíèÿ ôàçîâîé äèàãðàììû ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ èñïîëüçóþò íåñòàöèîíàð-
íûå ìåòîäû, òàêèå êàê èìïóëüñíûé íàãðåâ ëàçåðîì èëè ýëåêòðè÷åñêèì òîêîì. Èìïóëüñ-
íûé íàãðåâ òîêîì ïîçâîëÿåò ñîçäàòü èçáûòî÷íîå äàâëåíèå â ïðîöåññå ñàìîãî ýêñïåðèìåíòà
çà ñ÷åò îãðàíè÷åíèÿ îáúåìà âîêðóã îáðàçöà [2].

Äëÿ îáðàçöîâ èñïîëüçîâàëàñü ìàðêà âûñîêîïëîòíîãî ãðàôèòà ÓÏÂ-1Ò (àíàëîã HOPG).
Ïî ðåçóëüòàòàì ýêñïåðèìåíòîâ áûëè çàôèêñèðîâàíû çíà÷åíèÿ ââåäåíîé ýíåðãèè íà÷àëà è
êîíöà ïëàâëåíèÿ: íà÷àëî ïëàâëåíèÿ (Å =11,5 êÄæ/ã), îêîí÷àíèå (Å = 21,0 êÄæ/ã). Ýëåê-
òðîñîïðîòèâëåíèå æèäêîãî óãëåðîäà áëèçêî ê ïîñòîÿííîìó çíà÷åíèþ ïðè îãðàíè÷åíèè åãî
ðàñøèðåíèÿ.
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Â òâåðäîé ôàçå äî ïëàâëåíèÿ òåïëîåìêîñòü (â óñëîâèÿõ áëèçêèõ ê Ñð) ðàâíà 2 Äæ/ã
Ê è êðóòî ðàñòåò (â 2 ðàçà) åùå äî íà÷àëà ïëàâëåíèÿ. Â æèäêîé ôàçå (âûøå òåìïåðàòóðû
ïëàâëåíèÿ) òåïëîåìêîñòü ñíèæàåòñÿ äî âåëè÷èíû 2 Äæ/ã Ê.

Ðåçêèé ðîñò òåïëîåìêîñòè äî òî÷êè ïëàâëåíèÿ è ðåçêèé ñïàä ïîñëå ïëàâëåíèÿ ìîãóò
áûòü îáúÿñíåíû ïîÿâëåíèåì â òâåðäîé ôàçå íåðàâíîâåñíûõ ïàðíûõ äåôåêòîâ Ôðåíêåëÿ
äëÿ îáåñïå÷åíèÿ ïîòåðè äàëüíåãî ïîðÿäêà è ïëàâëåíèÿ. Â æèäêîé ôàçå ýòè äåôåêòû àí-
íèãèëèðóþò ïðàêòè÷åñêè ñ òîé æå ñêîðîñòüþ (õàðàêòåðíîå âðåìÿ � 1 ìèêðîñåêóíäà).

1. N.A. Gokcen, E.T. Chang, T.M.Poston, D.I. Spencer, Determination of graphite-liquid-vapour triple
point by laser heating, High Temp. Sci. 8 (1976) 81

2. Ñàââàòèìñêèé À.È. Ïëàâëåíèå ãðàôèòà è ñâîéñòâà æèäêîãî óãëåðîäà. Ì.: Ôèçìàòêíèãà, 2014,
257 ñ.

ÂÛÑÎÊÎÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÍÎÅ (ÄÎ 4000 Ê) ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÑÎÑÒÀÂÀ
ÏÀÐÀ ÏÐÈ ÈÑÏÀÐÅÍÈÈ ZrCx È TaCx Â ÎÊÐÅÑÒÍÎÑÒÈ ÇÎÍÛ

ÃÎÌÎÃÅÍÍÎÑÒÈ
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Êàðáèäû öèðêîíèÿ è òàíòàëà íàðÿäó ñ äðóãèìè ñâåðõòóãîïëàâêèìè êàðáèäàìè ÿâëÿ-
þòñÿ ïåðñïåêòèâíûìè ìàòåðèàëàìè äëÿ ðÿäà âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ïðèëîæåíèé. Îäíà-
êî, èìåþùèåñÿ äàííûå ïî èñïàðåíèþ è ñîñòàâó ïàðà îòíîñÿòñÿ ê 60�70õ ãîäàì ïðîøëîãî
âåêà [1, 2]. Îíè ïîëó÷åíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ñòàöèîíàðíûõ ìåòîäîâ íàãðåâà è, ñîîòâåò-
ñòâåííî, îãðàíè÷åíû ïî òåìïåðàòóðå äî 3000 Ê.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ, ïîÿâèëàñü âîçìîæíîñòü àíàëèçèðîâàòü ñîñòàâ ïàðîâ âûøå òî÷-
êè ïëàâëåíèÿ íàä ïîâåðõíîñòüþ âåùåñòâà ñ ïåðåìåííûì ñîñòàâîì [3] ñ èñïîëüçîâàíèåì
íàãðåâà ëàçåðíûìè èìïóëüñàìè ìèëëèñåêóíäíîé äëèòåëüíîñòè è âðåìÿïðîëåòíîé ìàññ-
ñïåêòðîìåòðèè. Ñ èñïîëüçîâàíèåì òàêîãî ìåòîäà íàìè èññëåäîâàí ñîñòàâ ïàðîâ êàðáèäîâ
öèðêîíèÿ è òàíòàëà ðàçíîãî èñõîäíîãî ñîñòàâà â îêðåñòíîñòè îáëàñòè ãîìîãåííîñòè. Äëÿ
èçìåðåíèÿ èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè âåùåñòâ â òâåðäîì è æèäêîì ñîñòîÿíèÿõ èñïîëüçî-
âàëñÿ ìåòîä ïîëèõðîìàòè÷åñêîé ïèðîìåòðèè. Âïåðâûå ïîëó÷åíû äàííûå ïî îòíîñèòåëü-
íûì äàâëåíèÿì ðàçëè÷íûõ ìîëåêóëÿðíûõ êîìïîíåíò ïàðà íàä ïîâåðõíîñòüþ æèäêèõ êàð-
áèäîâ öèðêîíèÿ è òàíòàëà. Ïîêàçàíî, ÷òî ïàðû êàðáèäà öèðêîíèÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ ñâûøå
3500 Ê â îñíîâíîì ñîñòîÿò èç àòîìîâ óãëåðîäà è öèðêîíèÿ, ñ íåáîëüøîé äîëåé ìîëåêóë
ZrC2 è Zr2C. Â ïàðàõ íàä îáðàçöàìè ñ èñõîäíûì ñîîòíîøåíèåì Ñ/Zr>0.8 ïðèñóòñòâóþò,
òàêæå, ìîëåêóëû Ñ2 è Ñ3, ÷òî âîçìîæíî ñâÿçàíî ñ èñïàðåíèåì ìàëûõ âêëþ÷åíèé ñâîáîä-
íîãî óãëåðîäà â êàðáèäå. Îêàçàëîñü, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå áîëåå 4000 Ê, ñîîòíîøåíèå C/Zr
â ïàðàõ íàä ïîâåðõíîñòüþ ñòðåìèòñÿ ê çíà÷åíèþ 0,2 âíå çàâèñèìîñòè îò èñõîäíîãî ñîñòàâà.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðî-
åêòà � 18-38-00837.

1. Jackson H. F., Lee W. E. Properties and characteristics of ZrC. in Comprehensive nuclear materials.
ed. R. J. M. Konings. 2012. Oxford. Elsevier. pp. 339�372.

2. Deadmore D. L. Vaporization of Tantalum Carbide-Hafnium Carbide solid Solutions Journal of the
American Ceramic Society. 1965. pp. 357-359

3. P�ieger R., Colle J.Y, Iosilevskiy I., Sheindlin M. Urania vapor composition at very high
temperatures. J. Appl. Phys. 2011. 109, p. 03351
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Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå ñâîéñòâ òóãîïëàâêèõ
êàðáèäîâ â îáëàñòè ïëàâëåíèÿ è æèäêîé ôàçå. Â ïåðâóþ î÷åðåäü, ýòî îòíîñèòñÿ ê ýëåê-
òðîñîïðîòèâëåíèþ, à òàêæå ê òåïëîâûì ñâîéñòâàì (ýíòàëüïèè, òåïëîåìêîñòè, ââåäåííîé
ýíåðãèè).

Íàèáîëåå òóãîïëàâêèå ìàòåðèàëû, íåîáõîäèìûå äëÿ àâèàöèîííîé è êîñìè÷åñêîé òåõíè-
êè � ýòî ñîåäèíåíèÿ óãëåðîäà ñ ìåòàëëàìè. Îäíàêî ãðàôèò, ïëàâèòñÿ òîëüêî ïðè äàâëåíèè
âûøå 120 àòìîñôåð [1], ïðè÷åì îí íå îáëàäàåò âûñîêîé óäàðíîé ïðî÷íîñòüþ, õàðàêòåðíîé
äëÿ òóãîïëàâêèõ ìåòàëëîâ.

Ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâà òóãîïëàâêèõ êàðáèäîâ â íàèáîëåå øèðîêîì äèàïà-
çîíå òåìïåðàòóð, âàæíû òàêæå è äëÿ àòîìíîé ýíåðãåòèêè, òàê êàê ÿäåðíîå òîïëèâî â âèäå
ñôåðè÷åñêèõ ìèêðî-òâýëîâ ïîêðûâàåòñÿ çàùèòíûìè ñëîÿìè êàðáèäîâ è ãðàôèòà.

Ìåòîäîì èìïóëüñíîãî íàãðåâà òîêîì (3�5 ìêñ) èññëåäîâàíû îáðàçöû êàðáèäà öèðêîíèÿ
(ñ ïîâûøåííûì ñîäåðæàíèåì óãëåðîäà) [2]. Òåìïåðàòóðà èçìåðÿëàñü íà îáðàçöàõ â âèäå
êëèíîâèäíîé ìîäåëè ÷åðíîãî òåëà. Òåïëîåìêîñòü, ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèå (îòíåñåííîå ê
èñõîäíûì ðàçìåðàì) è äæîóëåâà ýíåðãèÿ íàãðåâà èçìåðÿëèñü â çàâèñèìîñòè îò èçìåðÿåìîé
òåìïåðàòóðû. Íà÷àëî ôàçîâîãî ïåðåõîäà (ñîëèäóñ) äëÿ ZrÑ+Ñ ôèêñèðîâàëîñü ïðè 3150 Ê,
îêîí÷àíèå ôàçîâîãî ïåðåõîäà (ëèêâèäóñ) - ïðè 3640 K. Ïîëó÷åííûå ñâîéñòâà äîïîëíÿþò
êàðòèíó ïîâåäåíèÿ âåùåñòâ, ïðèâåäåííóþ íà ôàçîâûõ äèàãðàììàõ.

1. N.A. Gokcen, E.T. Chang, T.M.Poston, D.I. Spencer, Determination of graphite-liquid-vapour triple
point by laser heating, High Temp. Sci. 8 (1976) 81.

2. A.Kondratyev, S.Muboyajan, S.Onufriev, A.Savvatimskiy, Journal of Alloys and Compounds 631
(2015) 52�59.
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Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû ïî ïëàâëåíèþ ãðàôèòà äî ñèõ ïîð ÿâëÿþòñÿ êðàéíå
ïðîòèâîðå÷èâûìè. Òàê, èñïîëüçîâàíèå íàãðåâà ïðÿìûì ïðîïóñêàíèåì òîêà äëÿ èçó÷åíèÿ
ïëàâëåíèÿ ãðàôèòà âáëèçè òðîéíîé òî÷êè óãëåðîäà, îêàçàëîñü íåâîçìîæíûì â ñâÿçè îò-
ñóòñòâèåì ó æèäêîãî óãëåðîäà íåîáõîäèìîé ýëåêòðîïðîâîäíîñòè. Ëàçåðíîå ïëàâëåíèå [1]
ãðàôèòà ïðè âûñîêîì äàâëåíèè ïîçâîëèëî îïðåäåëèòü ïàðàìåòðû òðîéíîé òî÷êè óãëåðî-
äà: äàâëåíèå îêîëî 110 áàð, òåìïåðàòóðà � 4800 Ê. Â äàííîé ðàáîòå ñîîáùàåòñÿ î òîì,
÷òî îáðàçîâàíèå æèäêîãî óãëåðîäà âïåðâûå íàáëþäàëîñü íà ïîâåðõíîñòè ïèðîãðàôèòà,
íàãðåâàåìîãî â âàêóóìå ëàçåðíûì èçëó÷åíèåì ñ ïëîòíîñòüþ äî 106 Âò/ñì2. Íàãðåâ ïî-
âåðõíîñòè îáðàçöà îñóùåñòâëÿëñÿ ëàçåðíûìè èìïóëüñàìè ìèëëèñåêóíäíîé äëèòåëüíîñòè
ñ íàðàñòàþùåé âî âðåìåíè ñêîðîñòüþ óâåëè÷åíèÿ ìîùíîñòè, ÷òî ïîçâîëèëî äîñòè÷ü óñëî-
âèé ïëàâëåíèÿ, íåñìîòðÿ íà ïîääåðæèâàåìûé â êàìåðå âàêóóì. Òåìïåðàòóðà ïîâåðõíîñòè
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èçìåðÿëàñü ÿðêîñòíûì ïèðîìåòðîì íà äëèíå âîëíû 900 íì. Íà÷àëî ïëàâëåíèÿ ôèêñèðî-
âàëîñü ïî ðåçêîìó óâåëè÷åíèþ îòðàæåíèÿ ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ îò ïîâåðõíîñòè ãðàôèòà.
Èçìåðåííàÿ òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ ñîñòàâèëà 4650±50 Ê.

1. Musella M., Ronchi C., Brykin M., Sheindlin M. The molten state of graphite: an experimental
study. J. Appl. Phys. 1998. 84. p. 2530.

ÂËÈßÍÈÅ ÐÅÄÊÎÇÅÌÅËÜÍÛÕ ÌÅÒÀËËÎÂ ÍÀ ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÅ
ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÒÅÐÌÎÑÒÎÉÊÈÕ ÏÎÊÐÛÒÈÉ

ÍàãìóòäèíîâàÀ.È.,* ÇàéöåâÍ.Ã., ÌàçèëèíÈ.Â.

ÎÎÎ ¾ÒÑÇÏ¿, Ùåðáèíêà, Ðîññèÿ

*a.nagmutdinova@tspc.ru

Íà ñîâðåìåííîì ýòàïå ðàçâèòèÿ òåõíèêè êîíñòðóêöèîííûå ìàòåðèàëû àâèà-, ðàêåòî-
è ýíåðãîñòðîåíèÿ ôóíêöèîíèðóþò â êðàéíå æåñòêèõ óñëîâèÿõ ðàáîòû (àãðåññèâíûå ñðå-
äû, âûñîêèå òåìïåðàòóðû). Äëÿ ïðîäëåíèÿ ñðîêà ñëóæáû äåòàëåé è óñòàíîâîê ïðèìåíÿþò
ïëàçìåííûå ìåòîäû íàíåñåíèÿ çàùèòíûõ òåðìîñòîéêèõ ïîêðûòèé ðàçëè÷íîé ïðèðîäû è
ñâîéñòâ. Â äàííîé ðàáîòå èññëåäîâàíû êîýôôèöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè ïîêðûòèé, ïîëó-
÷åííûõ ìåòîäîì ïëàçìåííîãî íàíåñåíèÿ, ïîðîøêîâ öèðêîíàòîâ ðåäêîçåìåëüíûõ ìåòàëëîâ
(Nd, Gd, La, Sm), âëèÿíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû, òåðìè÷åñêîé îáðàáîòêè, òîëùèíû
è ïîðèñòîñòè ïîêðûòèÿ íà òåïëîôèçè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè [1�3]. Èññëåäîâàíèÿ òåïëî-
ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïîêðûòèé ïðîâîäèëè èìïóëüñíûì ìåòîäîì íà àíàëèçàòîðå LFA 457.
Ïîêàçàíî, ÷òî îáðàçöû ñ ïîêðûòèåì Gd2Zr2O7 ïðîäåìîíñòðèðîâàëè ñàìûé íèçêèé êîýô-
ôèöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè ïðè 900 ◦C (0,86 Âò/ì*Ê). Ïðè ýòîì ñàìûé âûñîêèé êîýô-
ôèöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè ïðîÿâëÿåòñÿ ó îáðàçöà ñ öèðêîíàòîì ëàíòàíà. Îäíàêî, äëÿ
äàííûõ îáðàçöîâ ïðåäñòàâëÿåòñÿ çàêîíîìåðíûì êîððåëÿöèÿ ïîêàçàòåëåé â çàâèñèìîñòè
îò ïîðèñòîñòè è òîëùèíû ïîêðûòèÿ. Ïîêàçàíû ðàçëè÷èÿ â çíà÷åíèÿõ òåïëîïðîâîäíîñòè
äëÿ öèðêîíàòîâ Nd, Gd, La, Sm. Ïîêàçàíî âëèÿíèå ïîðèñòîñòè è òîëùèíû ïîêðûòèÿ íà
èçìåíåíèå çíà÷åíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè.

1. M.H. Habibi. Hot corrosion behaviour of new candidates for thermal barrier coatings application in
turbine simulated environments, 2014.

2. Ò.Ï. ×åðíÿåâà è äð. Ìåòàëëîôèçè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ïåðñïåêòèâíûõ ñïëàâîâ öèðêîíèÿ. Âî-
ïðîñû àòîìíîé íàóêè è òåõíèêè, 2000.

3. Â.Ã. Çàâîäèíñêèé. Èññëåäîâàíèå ìåõàíèçìà ôàçîâîé ñòàáèëüíîñòè äèîêñèäà öèðêîíèÿ, ëåãè-
ðîâàííîãî ìàãíèåì è êàëüöèåì. Ïåðñïåêòèâíûå ìàòåðèàëû, No2, 2005.
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Ìåòîäîì âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè èçó÷åíà ñóáëèìàöèÿ òðèèîäèäîâ
ëàíòàíîèäîâ LnI3 (Ln = La, Ce, Pr, Gd, Tb, Tm, Lu). Îáðàçöû LnI3 çàãðóæàëèñü â ìîëèáäå-
íîâûå ýôôóçèîííûå ÿ÷åéêè ñ ñîîòíîøåíèåì ïëîùàäè èñïàðåíèÿ ê ïëîùàäè ýôôóçèîííî-
ãî îòâåðñòèÿ ≥400. Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî íà ìàãíèòíîì ñåêòîðíîì ìàññ-ñïåêòðîìåòðå
ÌÈ1201.
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Â ìàññ-ñïåêòðå íàñûùåííîãî ïàðà èîíèçàöèè ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà ýëåêòðîíàìè íàä
âñåìè òðèèîäèäàìè â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 800 - 1000 Ê (Å = 40 ýÂ) çàðåãèñòðèðîâà-
íû èîíû LnIn+ (n = 0-3), Ln2In+ (n = 3-5), Ln3I8+ è äâóõçàðÿäíûå èîíû LnIn++ (n =
0-2). Â ìàññ-ñïåêòðå òåðìîèîííîé ýìèññèè îáíàðóæåíû îòðèöàòåëüíûå èîíû I(LnI3)n− ñ
n = 0-4. Ìàññ-ñïåêòðû íå èçìåíÿëèñü ñî âðåìåíåì, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î òåðìè÷åñêîé
ñòàáèëüíîñòè òðèèîäèäîâ â èññëåäîâàííîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð. Àíàëèç êðèâûõ ýôôåê-
òèâíîñòè èîíèçàöèè è òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé èîííûõ òîêîâ ïîçâîëèë çàêëþ÷èòü,
÷òî èîíû ñ îäíèì àòîìîì ëàíòàíîèäà îáðàçóþòñÿ ïðè èîíèçàöèè ìîíîìåðíûõ ìîëåêóë, à
èîíû Ln2In+ è Ln3I8+ èç äèìåðíûõ è òðèìåðíûõ ìîëåêóë, ñîîòâåòñòâåííî. Ïî ñòàíäàðòíîé
ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêîé ìåòîäèêå îïðåäåëåíû ïàðöèàëüíûå äàâëåíèÿ êîìïîíåíòîâ ïàðà.
Äëÿ èíäèâèäóàëüíûõ ñîåäèíåíèé è ñèñòåì íà èõ îñíîâå èçìåðåíû êîíñòàíòû ðàâíîâåñèÿ
ãîìîãåííûõ è ãåòåðîãåííûõ èîííî-ìîëåêóëÿðíûõ ðåàêöèé:

LnII4� + LnIII3 = LnIII4� + LnII3,
Ln2I7− = LnI4− + LnI3,cr.
Çäåñü LnI è LnII � äâà ðàçíûõ ëàíòàíîèäà. Â ðàìêàõ ìåòîäèê âòîðîãî è òðåòüåãî çàêî-

íîâ òåðìîäèíàìèêè ðàññ÷èòàíû ýíòàëüïèè ñóáëèìàöèè â ôîðìå ìîíîìåðíûõ è îëèãàìåð-
íûõ ìîëåêóë è ýíòàëüïèè èîííî-ìîëåêóëÿðíûõ ðåàêöèé. Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòà-
òîâ ñ ïðèâëå÷åíèåì èìåþùèõñÿ ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ ðàññ÷èòàíû ýíòàëüïèè îáðàçîâàíèÿ
çàðåãèñòðèðîâàííûõ ìîëåêóë è èîíîâ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàóêè ÐÔ (ïðîåêò �
4.3232.2017/4.6).

ÐÀÑ×ÅÒ ÒÅÏËÎÒÛ ÏËÀÂËÅÍÈß ÒÓÃÎÏËÀÂÊÈÕ ÃÏÓ-ÌÅÒÀËËÎÂ Ñ
ÏÎÌÎÙÜÞ ÏÅÐÂÎÏÐÈÍÖÈÏÍÎÃÎ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß È ÏÐÀÂÈËÎ

ÒÐÓÒÎÍÀ

ÌèíàêîâÄ.Â.,* ËåâàøîâÏ.Ð.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*minakovd@ihed.ras.ru

Êàê èçâåñòíî, ñâÿçü ýíòàëüïèè èñïàðåíèÿ è òåìïåðàòóðû êèïåíèÿ ìíîãèõ âåùåñòâ ñ
õîðîøåé òî÷íîñòüþ îïèñûâàåòñÿ óíèâåðñàëüíîé ýìïèðè÷åñêîé ëèíåéíîé çàâèñèìîñòüþ,
ïðåäëîæåííîé Ô.Ò. Òðóòîíîì è, êàê ñëåäñòâèå, íîñÿùåé åãî èìÿ � ïðàâèëî Òðóòîíà. Ïî-
õîæàÿ çàâèñèìîñòü çà÷àñòóþ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îöåíêè ýíòàëüïèè ïëàâëåíèÿ ìåòàëëîâ â
ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ íåïðîòèâîðå÷èâûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ÷òî îñîáåííî àêòóàëü-
íî äëÿ òóãîïëàâêèõ ìåòàëëîâ. Â ðÿäå òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò áûëî âûñêàçàíî ìíåíèå, ÷òî
ìåòàëëû ñ ïëîòíî-óïàêîâàííîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé òèïà ÃÏÓ è ÃÖÊ äîëæíû
èìåòü ñõîæóþ âåëè÷èíó ýíòðîïèè ïëàâëåíèÿ [1, 2]. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì ïðåäïîëîæåíèåì
ñóùåñòâóþùèå òåîðåòè÷åñêèå îöåíêè ýíòàëüïèè ïëàâëåíèÿ òóãîïëàâêèõ ÃÏÓ-ìåòàëëîâ,
ðåíèÿ è îñìèÿ, áûëè ñäåëàíû íà îñíîâå àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ýíòðîïèè
ïëàâëåíèÿ òóãîïëàâêèõ ÃÖÊ-ìåòàëëîâ � ðîäèÿ, ïëàòèíû è èðèäèÿ, è ñîñòàâëÿþò 60,4 è
57,9 êÄæ/ìîëü äëÿ ðåíèÿ è îñìèÿ, ñîîòâåòñòâåííî. Èìåííî ýòè âåëè÷èíû ïðèâîäÿòñÿ âî
ìíîãèõ ñïðàâî÷íèêàõ, â òîì ÷èñëå â ïîïóëÿðíîì ñáîðíèêå CRC Handbook of Chemistry
and Physics [3]. Îäíàêî, íåêîòîðûå ýêñïåðèìåíòû ïî áûñòðîìó èìïóëüñíîìó íàãðåâó îá-
ðàçöîâ ðåíèÿ íå ïîäòâåðæäàþò ñóùåñòâóþùèå îöåíêè è äåìîíñòðèðóþò çíà÷èòåëüíî áîëåå
íèçêóþ òåïëîòó ïëàâëåíèÿ îêîëî 30 êÄæ/ìîëü [4].

Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ïðÿìûå ðàñ÷åòû òåïëîòû ïëàâëåíèÿ òóãîïëàâêèõ ÃÏÓ-
ìåòàëëîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïåðâîïðèíöèïíîãî ìåòîäà êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.
Ðåçóëüòàòû íàøèõ ðàñ÷åòîâ íå ïîäòâåðæäàþò âûñîêèå çíà÷åíèÿ òåïëîòû ïëàâëåíèÿ ðåíèÿ
è îñìèÿ, ïðåäñêàçûâàåìûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ýêñòðàïîëÿöèè çàâèñèìîñòè òåïëîòû ïëàâëå-
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íèÿ îò òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ äëÿ òóãîïëàâêèõ ÃÖÊ-ìåòàëëîâ, íî íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì
ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàìè ïî èìïóëüñíîìó íàãðåâó ïðîâîäíèêîâ.

1. H. Sawamura, Trans. Jpn. Inst. Met. 13, 225 (1972).
2. V.Ya. Chekhovskoi, and S.A. Kats, High Temp.-High Pressures, 13, 611 (1981).
3. CRC Handbook of Chemistry and Physics, 84th ed., edited by D. R. Lide (CRC Press, Boca Raton,

Florida, 2003).
4. J.W. Arblaster, Calphad, 20, 343 (1996).
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Èññëåäîâàíèå îáúåìíî-àìîðôíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñïëàâîâ ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå
îáøèðíûõ è áóðíî ðàçâèâàþùèõñÿ íàïðàâëåíèé ñîâðåìåííîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ. Ñðåäè
ìíîæåñòâà òàêèõ ñïëàâîâ îñîáîå ìåñòî çàíèìàþò ñèñòåìû íà îñíîâå Cu-Zr. Îñíîâíîé çà-
ãàäêîé ÿâëÿåòñÿ ïðèðîäà ñòåêëîîáðàçóþùåé ñïîñîáíîñòè ñèñòåì íà îñíîâå Cu-Zr, à òàêæå
åå çàâèñèìîñòü îò ñîñòàâà ñèñòåìû è êîíöåíòðàöèè äîáàâîê äðóãèõ ýëåìåíòîâ.

Èññëåäîâàíû òåïëîôèçè÷åñêèå, òåðìè÷åñêèå ñâîéñòâà è ñòðóêòóðà èñõîäíûõ
Cu50−xZr50−xTi2x (x = 1,2,3 àò. ïðîöåíòà) â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð. Ïî ðåçóëü-
òàòàì ðåíòãåíîäèôðàêöèîííûõ èññëåäîâàíèé âñå èñõîäíûå îáðàçöû Cu-Zr-Ti, ïîëó÷åí-
íûå ïîñëå ýëåêòðîäóãîâîãî ñïëàâëåíèÿ, ñîäåðæàëè 3 ôàçû: ìîíîêëèííóþ CuZr, òåòðà-
ãîíàëüíóþ Cu(Ti,Zr)2 è îðòîðîìáè÷åñêóþ Cu10(Zr,Ti)7. Ïðîâåäåíû âûñîêîòåìïåðàòóðíûå
èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðíûõ ïðåâðàùåíèé â ñïëàâàõ Cu-Zr-Ti â óñëîâèÿõ êîíòðîëèðóåìîãî
íàãðåâà. Óñòàíîâëåíà ïîñëåäîâàòåëüíîñòü è òèï ðåàêöèé ïðîèñõîäÿùèõ ïðè òåðìè÷åñêîì
âîçäåéñòâèè íà ñïëàâû Cu-Zr-Ti â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð. Ïî ðåçóëüòàòàì èñ-
ñëåäîâàíèÿ ìåòîäàìè ÄÑÊ óñòàíîâëåíû òåìïåðàòóðû ñòàáèëüíîñòè ìàðòåíñèòíîé ôàçû
CuZr, ýâòåêòîéäíîãî ðàñïàäà è îáðàçîâàíèÿ ôàçû CuZr â ñïëàâàõ Cu-Zr-Ti â çàâèñèìîñòè
îò ñîäåðæàíèÿ òèòàíà.

Ïîñòðîåíû êîíöåíòðàöèîííûå êðèâûå òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè è òåïëîïðîâîäíîñòè
èñõîäíûõ ñïëàâîâ Cu-Zr-Ti. Â îáëàñòè òåìïåðàòóð îò 300 äî 1100 Ê íàáëþäàåòñÿ íåëèíåé-
íàÿ çàâèñèìîñòü êîíöåíòðàöèîííûõ êðèâûõ òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè è òåïëîïðîâîäíîñòè.
Íà êîíöåíòðàöèîííîé êðèâîé òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè è òåïëîïðîâîäíîñòè íàáëþäàåòñÿ
íåáîëüøîé ìàêñèìóì ïðè 2 àò. ïðîöåíòà òèòàíà. Ïðè ýòîì ñîõðàíÿþòñÿ íèçêèå çíà÷åíèÿ
òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè è òåïëîïðîâîäíîñòè äëÿ âñåõ ñîñòàâîâ èñõîäíûõ ñïëàâîâ Cu-Zr-
Ti. Êðàéíå íèçêèå çíà÷åíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ Cu-Zr-Ti ñïëàâîâ íåõàðàêòåðíû äëÿ
ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì è îáóñëîâëåíû îñîáåííîñòÿìè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, à òàêæå íà-
ëè÷èåì ðàçëè÷íûõ äåôåêòîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû â äàííûõ îáúåêòàõ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî Ôîíäà Ôóíäàìåíòàëüíûõ
Èññëåäîâàíèé (� ãðàíòà 16-02-00835).

98



Thermophysical properties of substances at high temperatures

ÑÒÐÓÊÒÓÐÀ È ÑÂÎÉÑÒÂÀ YBCO ÄÎ È ÏÎÑËÅ ÊÐÀÒÊÎÂÐÅÌÅÍÍÎÃÎ
ÂÎÇÄÅÉÑÒÂÈß ÏÎÒÎÊÀ ÏËÀÇÌÛ

ÐàáàäàíîâàÀ.Ý.,*1 ÃàäæèìàãîìåäîâÑ.Õ.,1 Ïàë÷àåâÄ.Ê.,1 Ðàãèìõàíîâ Ã.Á.,1

ÈñàêàåâÌ.-Ý.Õ.,2 ÃàäæèåâÌ.Õ.,2 ÄåìèðîâÍ.À.2

1ÄàãÃÓ, Ìàõà÷êàëà, Ðîññèÿ, 2ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*rabadanova.aida@mail.ru

Âûïîëíåíû èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ êåðàìè÷åñêîãî âûñîêîòåìïåðàòóðíî-
ãî ñâåðõïðîâîäíèêà íà îñíîâå ñëîæíîãî îêñèäà YBa2Cu3O7 äî è ïîñëå êðàòêîâðåìåííîãî
âîçäåéñòâèÿ âûñîêîýíòàëüïèéíîãî ïîòîêà ïëàçìû àðãîíà. Ýòè èññëåäîâàíèÿ íàïðàâëå-
íû íà îïòèìèçàöèþ ïàðàìåòðîâ, îáåñïå÷èâàþùèõ óïðî÷íåíèå ïîâåðõíîñòè èçäåëèé èç
âûñîêîïîðèñòîé íàíîñòðóêòóðèðîâàííîé êåðàìèêè. Îíè ÿâëÿåòñÿ ÷àñòüþ èññëåäîâàíèé,
íàïðàâëåííûõ íà ðåøåíèå âîïðîñà ïîëó÷åíèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ ñ
ãðàäèåíòíîé ñòðóêòóðîé è ñâîéñòâàìè. Â ïåðñïåêòèâå áóäåò ðåøàòüñÿ âîïðîñ î âîçìîæ-
íîñòè ôîðìèðîâàíèÿ íà ýòîé êåðàìèêå òåêñòóðèðîâàííîãî ñëîÿ ñ âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè
êðèòè÷åñêîãî òîêà.

Îáðàçöû íàíîñòðóêòóðèðîâàííûõ êåðàìèê íà îñíîâå YBa2Cu3O7 èçãîòàâëèâàëèñü ñïå-
êàíèåì ïðè 1193 Ê â òå÷åíèå 1 ÷àñà íàíîïîðîøêà, ïîëó÷åííîãî ìåòîäîì õèìè÷åñêîé òåõíî-
ëîãèè. Òàêàÿ òåõíîëîãèÿ îáåñïå÷èâàåò âûñîêóþ äîëþ ñâåðõïðîâîäÿùåé ôàçû ñ èíäåêñîì
ïðè êèñëîðîäå � 6,9 â îäèí ýòàï ñïåêàíèÿ. Îäíàêî, íå ñìîòðÿ íà âîçìîæíîñòü ïîëó÷åíèÿ
ýòèì ìåòîäîì ñâåðõïðîâîäÿùèõ îáðàçöîâ ñ ïëîòíîñòÿìè îò 2,5 ã/ñì3 äî 6,0 ã/ñì3, äëÿ íèõ
õàðàêòåðíà íèçêàÿ ïðî÷íîñòü, ââèäó òîãî, ÷òî êîíòàêòû ìåæäó çåðíàìè, ïðåäñòàâëÿþùè-
ìè ñîáîé àãëîìåðàòû èç íàíî÷àñòèö, îêàçûâàþòñÿ íåïðî÷íûìè. Àïðîáàöèÿ óïðî÷íåíèÿ
ïîâåðõíîñòè ïëàçìåííûì ïîòîêîì ïðèâåëà ê ïîëîæèòåëüíûì ðåçóëüòàòàì áåç ñóùåñòâåí-
íûõ èçìåíåíèé èñõîäíîé ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ ýòîé êåðàìèêè, ñâÿçàííûõ ñ êèñëîðîäíîé
ñòåõèîìåòðèåé è ðåêðèñòàëëèçàöèåé íàíî÷àñòèö. Óñòàíîâëåííûå îïòèìàëüíûå ïàðàìåòðû
îáðàáîòêè ïðè âîçäåéñòâèè âûñîêîýíòàëüïèéíîãî ïîòîêà ïëàçìû êèñëîðîäà ïîçâîëÿþò ñî-
õðàíèòü êèñëîðîäíóþ ñòåõèîìåòðèþ, íî, òàê æå êàê è ïîñëå âîçäåéñòâèÿ ïîòîêà ïëàçìû
àðãîíà, íàðóøàåòñÿ óïîðÿäî÷åííîå ðàñïðåäåëåíèå êèñëîðîäà ïî ïîçèöèÿì, êîòîðûå îáåñ-
ïå÷èâàþò ìåòàëëè÷åñêèé õîä ïðîâîäèìîñòè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ãðàíòà ÐÔÔÈ � 18-08-00092a è ãîñ. çàäàíèÿ
� 3.5982.2017/8.9.

ÂËÈßÍÈÅ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÛ ÍÀ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÎÏÐÎÂÎÄÍÎÑÒÜ È
ÒÅÏËÎÅÌÊÎÑÒÜ ÏÅÑ×ÀÍÈÊÀ
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1ÄàãÃÓ, Ìàõà÷êàëà, Ðîññèÿ, 2ÈÔ ÄÍÖ ÐÀÍ, Ìàõà÷êàëà, Ðîññèÿ

*abdulagatova@yandex.ru

Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû íîâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå o òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìî-
ñòè òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè è òåïëîåìêîñòè îáðàçöîâ ïåñ÷àíèêà, ïîëó÷åííûõ èç Àâñòðà-
ëèè (Óíèâåðñèòåò Ìîíàøà â Ìåëüáóðíå).

Èññëåäîâàíèÿ òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè ïðîâîäèëèñü ìåòîäîì ëàçåðíîé âñïûøêè íà
óñòàíîâêå LFA-457 MicroFlash ôèðìû NETZSCH (Ãåðìàíèÿ) â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò
302,9 äî 774,25 Ê. Ðàçìåðû îáðàçöà ñîñòàâëÿëè: äèàìåòð 12,5 ìì, òîëùèíà 1,0 ìì. Èç-
ìåðåíèå òåïëîåìêîñòè îñóùåñòâëÿëîñü íà äèôôåðåíöèàëüíîì ñêàíèðóþùåì êàëîðèìåò-
ðå DSC 204 F1 Phoenix® ôèðìû NETZSCH â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð îò 308 äî 763 Ê.
Ïîëó÷åííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ

99



ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

ïðåäñêàçàíèÿìè ðàçëè÷íûõ òåîðåòè÷åñêèõ è ýìïèðè÷åñêèõ ìîäåëåé. Èçìåðåííûå çíà÷å-
íèÿ òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè, òåïëîåìêîñòè è ïëîòíîñòè áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ ðàñ÷åòà
òåïëîïðîâîäíîñòè îáðàçöà ïåñ÷àíèêà. Â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð íàáëþäàëîñü ðåçêîå
ñíèæåíèå çíà÷åíèé òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðåäñêàçàíèåì òåîðèè è
áîëåå ðàííèìè èññëåäîâàíèÿìè ãîðíûõ ïîðîä äðóãèõ àâòîðîâ. À ïðè âûñîêèõ òåìïåðà-
òóðàõ òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòü ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿåòñÿ (ïëàâíî ïåðåõîäèò â ñîñòîÿíèå
íàñûùåíèÿ). Òåìïåðàòóðíûé êîýôôèöèåíò òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè èçìåíÿåòñÿ â ïðåäå-
ëàõ îò −0, 0044 K−1 äî −0, 0013 K−1, à òåìïåðàòóðíûé êîýôôèöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè
èçìåíÿåòñÿ îò −0, 00221 K−1 äî −0, 00073 K−1. Â ýêñïåðèìåíòàëüíî èññëåäîâàííîì äèà-
ïàçîíå òåìïåðàòóð îò 303 äî 774 Ê, òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòü ïåñ÷àíèêà óìåíüøàåòñÿ íà
40%.

Ïîëó÷åííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ ïðîâåðêè òî÷íîñòè è
ïðîãíîçèðóþùåé ñïîñîáíîñòè ðàçëè÷íûõ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé.

ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÎÅ ÎÏÐÅÄÅËÅÍÈÅ ÄÅÑÒÐÓÊÖÈÈ
ÒÅÐÌÈ×ÅÑÊÈ ÍÅÑÒÀÁÈËÜÍÛÕ ÆÈÄÊÎÑÒÅÉ

ÄæàïïàðîâÒ.À-Ã.,* ÁàçàåâÀ.Ð.

ÈÏÃ ÄÍÖ ÐÀÍ, Ìàõà÷êàëà, Ðîññèÿ

*timur507@mail.ru

Â ðàáîòå ïðåäëîæåíà ìåòîäèêà ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóð íà÷àëà
òåðìè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ (äåñòðóêöèè) òåðìè÷åñêè íåñòàáèëüíûõ æèäêîñòåé. Â íàó÷íîé
ëèòåðàòóðå ïðèâîäÿòñÿ ïëîõî ñîãëàñóþùèåñÿ ìåæäó ñîáîé ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé òåð-
ìè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ ìîëåêóë ÷èñòûõ è ðàñòâîðåííûõ â âîäå àëèôàòè÷åñêèõ ñïèðòîâ
ðàçíûìè àâòîðàìè [1�4].

Ïî âåëè÷èíå èçîòåðìè÷åñêîãî ðîñòà äàâëåíèÿ ïàðîâ ñèñòåìû â ïüåçîìåòðå ïîñòîÿííîãî
îáúåìà â òå÷åíèå äëèòåëüíîãî âðåìåíè (äî 48 ÷àñîâ) îïðåäåëåíû òåìïåðàòóðû íà÷àëà òåð-
ìè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ (äåñòðóêöèè) êàê ÷èñòûõ àëèôàòè÷åñêèõ ñïèðòîâ (ìåòàíîë, ýòàíîë,
1-ïðîïàíîë è 1-áóòàíîë) òàê è ðàñòâîðåííûõ â âîäå [5].

Ïîëó÷åíà çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû íà÷àëà òåðìè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ Òí ìîëåêóë èí-
äèâèäóàëüíûõ ñïèðòîâ îò ÷èñëà àòîìîâ óãëåðîäà, à ñïèðòîâ, ðàñòâîðåííûõ â âîäå, îò èõ
ñòðóêòóðû è êîíöåíòðàöèè.

Îöåíåíà ñêîðîñòü ðàçëîæåíèÿ ìîëåêóë ñïèðòîâ â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû Ò, ÷èñëà
àòîìîâ óãëåðîäà Ñ, à ðàñòâîðåííûõ â âîäå è îò èõ êîíöåíòðàöèè õ.

Ðàññìîòðåíî âëèÿíèå òåðìè÷åñêîé äåñòðóêöèè ìîëåêóë ñïèðòîâ íà èçìåíåíèÿ òåðìè÷å-
ñêèõ êîýôôèöèåíòîâ (èçîòåðìè÷åñêèé êîýôôèöèåíò ñæèìàåìîñòè kT , êîýôôèöèåíò îáú-
åìíîãî ðàñøèðåíèÿ α è òåðìè÷åñêèé êîýôôèöèåíò äàâëåíèÿ β) è îñíîâíûõ òåðìîäèíàìè-
÷åñêèõ ñâîéñòâ (Cv, Cp, Í, S, U, F, G) ñìåñåé âîäà�ñïèðò.

1. Barnard J.A. and Hughes H.W. D. Trans. Faraday Soc. - 1960. N56. P.55- 63.
2. Straty G.C. and others. // J. Int. Journal of Thermophysics. 1986. N5. P.1077-1089.
3. Áàçàåâ Ý.À., Áàçàåâ À.Ð., Àáäóðàøèäîâà À.À. // ÒÂÒ. 2007. Ò 47. N2. Ñ. 215-227.
4. Êàëàôàòè Ä.Ä. Ðàññêàçîâ Ä.Ñ. Ïåòðîâ Å.Ê. // Òåïëîýíåðãåòèêà. - 1967. - Ò.14. -Ñ. 77-81.
5. Äæàïïàðîâ Ò.À., Áàçàåâ. À.Ð. // Òåïëîôèçèêà è àýðîìåõàíèêà. -2012. Ò.19. N6. -Ñ. 793-798.
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Ìåòîäîì ìàêñèìàëüíîãî äàâëåíèÿ â ãàçîâîì ïóçûðå â äâóõêàïèëëÿðíîé ìîäèôèêà-
öèè èçìåðåíû ïëîòíîñòü è ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå æèäêîãî ñïëàâà 94,2% ìàñ. óðàíà
� 5,8% ìàñ. õðîìà â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð Tïë�1900 Ê. Â êà÷åñòâå ìåòîäà èññëåäîâàíèÿ
âûáðàí ìåòîä ìàêñèìàëüíîãî äàâëåíèÿ â ãàçîâîì ïóçûðå. Ê äîñòîèíñòâàì ìåòîäà îòíî-
ñèòñÿ õîðîøî ðàçðàáîòàííàÿ òåîðèÿ, ïîñòîÿííîå îáíîâëåíèå ïîâåðõíîñòè îáðàçóþùåãîñÿ
ïóçûðÿ â ïðîöåññå ýêñïåðèìåíòà, èç äàííûõ îäíîãî ýêñïåðèìåíòà ïîëó÷àþò ïëîòíîñòü è
ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå èññëåäóåìîãî ðàñïëàâà. Îäíàêî ïðè òðàäèöèîííîì èñïîëíåíèè
ýòîãî ìåòîäà ñ îäíèì êàïèëëÿðîì âîçíèêàåò ðÿä ìåòîäè÷åñêèõ òðóäíîñòåé. Âî-ïåðâûõ,
òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ îãðàíè÷èâàåòñÿ òî÷íîñòüþ ðåãèñòðàöèè
ãëóáèíû ïîãðóæåíèÿ êàïèëëÿðà â ðàñïëàâ. Âî-âòîðûõ, íåîáõîäèìî ââîäèòü ïîïðàâêó íà
êðèâèçíó ìåíèñêà â òèãëå, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ êðàåâûì óãëîì ñìà÷èâàíèÿ ðàñïëàâîì
ìàòåðèàëà òèãëÿ è ïîâåðõíîñòíûì íàòÿæåíèåì èññëåäóåìîãî âåùåñòâà, êîòîðûå ìîãóò ìå-
íÿòüñÿ â õîäå ýêñïåðèìåíòà. Â äàííîé ðàáîòå ðåàëèçîâàíà äâóõêàïèëëÿðíàÿ ñõåìà ìåòîäà
ìàêñèìàëüíîãî äàâëåíèÿ â ãàçîâîì ïóçûðå, âïåðâûå ïðåäëîæåííàÿ â [1]. Ïðèìåíåíèå äâóõ
êàïèëëÿðîâ ðàçëè÷íûõ äèàìåòðîâ, ïîãðóæàåìûõ â ðàñïëàâ, óñòðàíÿåò íåîáõîäèìîñòü ó÷å-
òà êðèâèçíû ìåíèñêà â òèãëå, à ãëóáèíà ïîãðóæåíèÿ âõîäèò â ïîïðàâêó, âåëè÷èíà êîòîðîé
ìàëà ïî ñðàâíåíèþ ñ èçìåðÿåìûìè âåëè÷èíàìè.

Ïðè èññëåäîâàíèè ïëîòíîñòè âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ è õèìè÷åñêè àêòèâíûõ âåùåñòâ
èç-çà ñëîæíîñòè çàïîëíåíèÿ ïèêíîìåòðà è òðóäíîñòåé, ñâÿçàííûõ ñ êîíòðîëåì óðîâíÿ ðàñ-
ïëàâà â äèëàòîìåòðå, ìåòîä ìàêñèìàëüíîãî äàâëåíèÿ â ãàçîâîì ïóçûðå ñòàíîâèòñÿ êîíêó-
ðåíòîñïîñîáíûì ýòèì äâóì íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûì ìåòîäàì èññëåäîâàíèÿ ïëîòíîñòè.

Îïèñàíû ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ óñòàíîâêà è ìåòîäèêà ïðîâåäåíèÿ èçìåðåíèé. Îöåíåíà
äîâåðèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü ïîëó÷åííûõ äàííûõ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î ïëîòíî-
ñòè è ïîâåðõíîñòíîì íàòÿæåíèè ñïëàâà óðàí�õðîì ïîëó÷åíû âïåðâûå. Â èññëåäîâàííîì
èíòåðâàëå òåìïåðàòóð ñâîéñòâà ðàñïëàâà óìåíüøàþòñÿ ëèíåéíî ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû:

ρ · 103 = 19, 11− 2, 2215T,

σ = 2548, 8− 0, 5960T,

ãäå ρ � ïëîòíîñòü â êã/ì3, σ � ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå â ìÍ/ì, T � òåìïåðàòóðà â Ê.
Äîâåðèòåëüíûå ïîãðåøíîñòè èçìåðåíèÿ ρ è σ îöåíåíû ðàâíûìè ±28 êã/ì3 è ±52 ìÍ/ì.

Íàäåæíîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïîëó÷åííûõ ïî äàííîé ìåòîäèêå íà ýòîé ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêå, ïðèçíàíà â ñîâðåìåííûõ îáçîðàõ è ñïðàâî÷íîé ëèòåðàòóðå ïî
ðåçóëüòàòàì èññëåäîâàíèÿ ïëîòíîñòè è ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ óðàíà äî òåìïåðàòóð
2100 Ê [2, 3].

Ïîêàçàíî, ÷òî â ïðåäåëàõ òî÷íîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î ïëîòíîñòè óðàíà è
õðîìà ìîëüíûé îáúåì ñïëàâà óðàí�õðîì îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèåì àääèòèâíîñòè âèäà

νñïëàâà = ν1χ+ ν2(1− χ),

ãäå νñïëàâà, ν1, ν2 � ìîëüíûå îáúåìû ñïëàâà è åãî êîìïîíåíòîâ, χ � ìîëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ
êîìïîíåíòà.

1. Sudgen, S. J. Chem. Soc. 1922. V. 121. P. 858
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2. Fokin, L.R., Liquid Uranium, Density Isobar of 1406�4500 K, Sbornik dokladov
mezhvedomstvennogo seminara TF-2007 (Collection of Papers to TF-2007 Inter-departmental
Seminar), Obninsk: State Scienti�c Center of the Russian Federation�Leipunskii Institute of
Energy Physics, 2008, p. 400.

3. Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ìàòåðèàëîâ ÿäåðíîé òåõíèêè / ïîä ðåä. Ï.Ë.Êèðèëëîâà, Ì.: Èç-
äÀÒ, 2007.
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Ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ ñêîðîñòè óëüòðàçâóêà è îò-
íîñèòåëüíîãî òåìïåðàòóðíîãî ðàñøèðåíèÿ ñòàëåé 09Ã2Ñ, 30ÕÃÑÀ, Ó8 è ñòàëè 45 â çà-
êàëåííîì è îòîææåííîì ñîñòîÿíèÿõ â øèðîêîì òåìïåðàòóðíîì äèàïàçîíå. Õèìè÷åñêèé
ñîñòàâ, îáëàñòü ïðèìåíåíèÿ è óñëîâèÿ òåðìîîáðàáîòêè ñòàëåé ïðèâåäåíû â ìàðî÷íèêå ñòà-
ëåé. Õàðàêòåðíîé îñîáåííîñòåé ýòèõ ñòàëåé ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå àëüôà-ãàììà ïðåâðàùåíèÿ
ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå ñêîðîñòè óëüòðàçâóêà ïðî-
âîäèëîñü ïî ðàçðàáîòàííîé àâòîðàìè Ìåòîäèêå ÃÑÑÑÄ ÌÝ 216-2014. Ïîëó÷åííûå îïûò-
íûå äàííûå îá îòíîñèòåëüíîì òåìïåðàòóðíîì ðàñøèðåíèè ïîçâîëèëè íå òîëüêî ïîâûñèòü
òî÷íîñòü îïûòíûõ äàííûõ î ñêîðîñòè óëüòðàçâóêà, â ðàñ÷åòíûå ôîðìóëû êîòîðûõ âõî-
äèò äëèíà îáðàçöà, íî è ðàññ÷èòàòü òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè ñòàëåé. Ïðè
ýòîì ïëîòíîñòü ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå îïðåäåëÿëàñü ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ ìåòîäîì
ãèäðîñòàòè÷åñêîãî âçâåøèâàíèÿ. Êðîìå òîãî, äàííûå î ñêîðîñòè óëüòðàçâóêà è ïëîòíîñòè
ïîçâîëÿþò ðàññ÷èòàòü çíà÷åíèÿ ìîäóëÿ Þíãà. Îïûòíûå äàííûå ïîêàçàëè, ÷òî ñêîðîñòü
óëüòðàçâóêà â çàêàëåííîì îáðàçöå çàìåòíî ìåíüøå, ÷åì â îòîææåííîì. Îäíàêî â îáëàñòè
ôàçîâîãî ïåðåõîäà èõ çíà÷åíèÿ ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá îòæèãå îá-
ðàçöà. Îïûòíûå è ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ ñâîéñòâ ñòàëåé â òåìïåðàòóðíîì äèàïàçîíå îò
êîìíàòíîé äî òåìïåðàòóðû íà÷àëà ôàçîâîãî ïðåâðàùåíèÿ îáðàáàòûâàëèñü ìåòîäîì íàè-
ìåíüøèõ êâàäðàòîâ, ÷òî ïîçâîëèëî ïîëó÷èòü àïïðîêñèìèðóþùèå óðàâíåíèÿ â óêàçàííîì
òåìïåðàòóðíîì äèàïàçîíå.

ÏËÎÒÍÎÑÒÜ È ÌÀÃÍÈÒÍÀß ÂÎÑÏÐÈÈÌ×ÈÂÎÑÒÜ ÑÏËÀÂÀ
CoFeSiBNb

ÐóñàíîâÁ.À.,* ÑèäîðîâÂ.Å., ÌèõàéëîâÂ.À., ÏîïåëüÏ.Ñ.

ÓðÃÏÓ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ

*rus�ve@mail.ru

Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ ïëîòíîñòè è ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè
ñïëàâà Co48Fe25B19Si4Nb4. Ïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãèìè ñîñòàâàìè, äàííûé ñïëàâ ïîêàçûâà-
åò âûñîêóþ ñïîñîáíîñòü ê ôîðìèðîâàíèþ îáúåìíî-àìîðôíûõ ñòåêîë.

Ñïëàâ Co48Fe25B19Si4Nb4 âûïëàâëåí èç èñõîäíûõ êîìïîíåíòîâ â èíäóêöèîííîé ïå÷è
Leybold�Heraeus IS01/III. Öèëèíäðè÷åñêèå îáðàçöû äèàìåòðîì 2 ìì áûëè ïîëó÷åíû ëè-
òüåì âñàñûâàíèåì â ìåäíóþ âîäîîõëàæäàåìóþ èçëîæíèöó.

Êèíåòèêó êðèñòàëëèçàöèè ñïëàâà èçó÷àëè ñ ïîìîùüþ äèôôåðåíöèàëüíîãî ñêàíèðó-
þùåãî êàëîðèìåòðà NETZSCH ïðè ñêîðîñòÿõ íàãðåâà 5, 10, 20 è 40 ◦C/ìèí. Ïëîòíîñòü
èçìåðÿëè àáñîëþòíûì ìåòîäîì ïðîíèêàþùåãî ãàììà-èçëó÷åíèÿ â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð

102



Thermophysical properties of substances at high temperatures

îò 20 äî 1550 ◦C. Ìàãíèòíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü èññëåäîâàëè îòíîñèòåëüíûì âàðèàíòîì
ìåòîäà Ôàðàäåÿ â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 800 äî 1500 ◦C. Îïûòû ïðîâîäèëè â àòìîñôå-
ðå âûñîêî÷èñòîãî ãåëèÿ ïðè ñêîðîñòè íàãðåâà 3 ◦C/ìèí. Èñïîëüçîâàëè òèãëè èç îêñèäà
áåðèëëèÿ.

Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè ñïëàâà â æèäêîì ñîñòîÿíèè áëèçêà ê ëèíåéíîé.
Ïðè ïîíèæåíèè åãî òåìïåðàòóðû îò ìàêñèìàëüíîé îòìå÷åíî åãî ïðåäêðèñòàëëèçàöèîííîå
ïåðåîõëàæäåíèå ïî÷òè íà 100 ◦C. Êðèâàÿ îõëàæäåíèÿ â òâåðäîì ñîñòîÿíèè âïëîòü äî
êîìíàòíîé òåìïåðàòóðû ëåæèò ñóùåñòâåííî âûøå êðèâîé íàãðåâà.

Íà òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòÿõ ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè èìåþòñÿ äâå òî÷êè ïðå-
âðàùåíèÿ. Ïåðâàÿ èç íèõ íå íàáëþäàåòñÿ íà òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòÿõ ïëîòíîñòè è â
êàëîðèìåòðè÷åñêèõ îïûòàõ è ñîîòâåòñòâóåò, ïî âèäèìîìó, ïîëèìîðôíîìó ïðåâðàùåíèþ,
âòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò ïëàâëåíèþ îáðàçöà. Â æèäêîì ñîñòîÿíèè òåìïåðàòóðíûå çàâèñè-
ìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ìîãóò áûòü àïïðîêñèìèðîâàíû îáîáùåííûì çàêîíîì
Êþðè�Âåéñà. Íà îñíîâàíèè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ðàññ÷èòàí ýôôåêòèâíûé ìàãíèòíûé
ìîìåíò, ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè è ïàðàìàãíèòíàÿ òåìïåðàòóðà Êþðè.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðî-
åêòà � 18-03-00433.

ÂËÈßÍÈÅ ÌÅÕÀÍÎÀÊÒÈÂÀÖÈÈ ÍÀ ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÅ
ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÏÎÐÎØÊÎÎÁÐÀÇÍÛÕ ÌÅÒÀËËÎÂ

ÏîïîâÄ.À., ËåáåäåâÀ.Â.,* ÐÿçàíöåâàÀ.À., ÌàëêèíÀ.È.

ÈÔÕÝ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*alex.lebedev@rambler.ru

Ïðîâåäåíû ïàðàëëåëüíûå èññëåäîâàíèÿ óäåëüíîé òåïëîåìêîñòè è ìèêðîñòðóêòóðû
ïîðîøêîâ ðÿäà ìåòàëëîâ, ïîäâåðãíóòûõ ìåõàíîàêòèâàöèè â âûñîêîíàïðÿæåííîé ïëàíå-
òàðíîé ìåëüíèöå. Ìåòîäàìè ðåíòãåíîâñêîãî äèôðàêöèîííîãî àíàëèçà è äèôôåðåíöè-
àëüíîé êàëîðèìåòðèè óñòàíîâëåíî, ÷òî õàðàêòåð èçìåíåíèÿ ìèêðîñòðóêòóðû è ôèçèêî-
õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïîðîøêîâ ïîä âîçäåéñòâèåì àêòèâàöèè ó õðóïêèõ è ïëàñòè÷íûõ ìå-
òàëëîâ ðàçëè÷åí. Ó òâåðäûõ ìåòàëëîâ, â ÷àñòíîñòè ó âîëüôðàìà, ìåõàíîàêòèâàöèÿ êîòî-
ðûõ ñîïðîâîæäàåòñÿ èçìåëü÷åíèåì ÷àñòèö, íàáëþäàþòñÿ òàêèå èçìåíåíèÿ ìèêðîñòðóêòó-
ðû, êîòîðûå ïðèâîäÿò ê óìåíüøåíèþ âåëè÷èíû ïàðàìåòðà êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è ê
ïîÿâëåíèþ äîïîëíèòåëüíûõ âíóòðåííèõ íàïðÿæåíèé ñæàòèÿ. Âåëè÷èíà óäåëüíîé òåïëî-
åìêîñòè ó òàêèõ ìåòàëëîâ ïîñëå àêòèâàöèè óâåëè÷èâàåòñÿ âî âñåì èçìåðåííîì èíòåðâàëå
ïðîäîëæèòåëüíîñòè àêòèâàöèè. Ïðè ýòîì èçìåíÿåòñÿ è õàðàêòåð òåìïåðàòóðíîé çàâèñè-
ìîñòè òåïëîåìêîñòè. Ó ïëàñòè÷íûõ ìåòàëëîâ (íàïðèìåð, ó àëþìèíèÿ), ìåõàíîàêòèâàöèÿ
êîòîðûõ ñîïðîâîæäàåòñÿ àãðåãàöèåé ÷àñòèö, èçìåíåíèå ìèêðîñòðóêòóðû ïðèâîäèò ê óâå-
ëè÷åíèþ âåëè÷èí ïàðàìåòðà ðåøåòêè è ê ïîÿâëåíèþ âíóòðåííèõ íàïðÿæåíèé ðàñòÿæåíèÿ.
Ïðè ýòîì âåëè÷èíà óäåëüíîé òåïëîåìêîñòè ïîñëå ìåõàíîàêòèâàöèè ïðîäîëæèòåëüíîñòüþ
îò 5 äî 21 ìèíóòû óìåíüøàåòñÿ.
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ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÎÏÐÎÂÎÄÍÎÑÒÜ ÑÈÑÒÅÌÛ NI-V Ñ ÑÎÄÅÐÆÀÍÈÅÌ
ÂÀÍÀÄÈß ÄÎ 22 àò.% ÏÐÈ ÂÛÑÎÊÈÕ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÀÕ

ÀõòÿìîâÝ.Ð.,1 ÏîëåâÂ.Ô.,2 ÊîðøóíîâÈ.Ã.,2 Êóðè÷åíêîÀ.À.,2

ÃîðáàòîâÂ.È.*2,3

1ÓðàëÍÈÈñòðîì, ÷åëÿáèíñê, Ðîññèÿ, 2ÓÃÃÓ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ, 3ÈÒÔ ÓðÎ ÐÀÍ,
Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ

*gorbatov@ursmu.ru

Äàííîå èññëåäîâàíèå ÿâëÿåòñÿ ïðîäîëæåíèåì ðàáîòû [1], â êîòîðîé áûëî çàìå÷åíî, ÷òî
ïðè ðàñòâîðåíèè â ÷èñòîì íèêåëå îò 8 äî 17 àò.% âàíàäèÿ ïîëèòåðìû òåìïåðàòóðîïðî-
âîäíîñòè èñïûòûâàþò íåáîëüøîé ñêà÷îê, ðàçìûòûé â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 1050�1170
K. Íà ôàçîâîé äèàãðàììå ýòîìó äèàïàçîíó òåìïåðàòóð è êîíöåíòðàöèé ñîîòâåòñòâóåò
îáëàñòü òâåðäîãî ðàñòâîðà, êîòîðàÿ ñïðàâà ãðàíè÷èò ñ îáëàñòüþ äâóõôàçíîãî ñîñòîÿíèÿ
(Ni)+Ni3V, à íèæå 680 K � c îáëàñòüþ óïîðÿäî÷åíèÿ Ni8V. Èññëåäîâàíèÿ, âûïîëíåííûå
â ðàáîòå [2] íà îáðàçöàõ ñ ñîäåðæàíèåì 16�19 àò.% V, ïîêàçàëè, ÷òî ïðè çàêàëêå îò âûñî-
êèõ òåìïåðàòóð â íèõ îáðàçóåòñÿ ìîäóëèðîâàííàÿ ñòðóêòóðà, êîòîðàÿ ïðè ïîñëåäóþùåì
îòæèãå íèæå 1080 K ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ äâóõôàçíîãî ñîñòîÿíèÿ (Ni)+Ni3V.

Â äàííîé ðàáîòå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû èçìåðåíèÿ òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé òåì-
ïåðàòóðîïðîâîäíîñòè, óäåëüíîãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ è òåðìîÝÄÑ ñïëàâîâ Ni-V c ñîäåð-
æàíèåì âàíàäèÿ îò 7 äî 22 àò.% ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ â ðåæèìå òåðìîöèêëèðîâàíèÿ
ñî ñðåäíåé ñêîðîñòüþ íàãðåâà-îõëàæäåíèÿ 0,06 K/c.

Óñòàíîâëåíî, ÷òî â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 1050 äî 1170 K ôîíîííàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ
òåïëîïðîâîäíîñòè (â îòëè÷èå îò ýëåêòðîííîé ñîñòàâëÿþùåé) èñïûòûâàåò ñêà÷îê, âåëè÷è-
íà êîòîðîãî ðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåì â ñïëàâàõ êîíöåíòðàöèè âàíàäèÿ. Ïðè ýòîì ïîëèòåðìû
óäåëüíîãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ èñïûòûâàþò èçëîì âáëèçè ∼900 K, ïðè÷åì óãîë èçëîìà
óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè âàíàäèÿ. Èñõîäÿ èç ýòîãî, ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî íà-
áëþäàåìûå àíîìàëèè ïîëèòåðì òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè ñïëàâîâ Ni�V ñ êîíöåíòðàöèåé
âàíàäèÿ íèæå 16 àò.% ñâÿçàíû ñ ôîðìèðîâàíèåì â ýòèõ ñïëàâàõ ìîäóëèðîâàííûõ ñòðóêòóð
ðàñòâîðåííîãî êîìïîíåíòà.

1. Ïîëåâ Â.Ô., Ñòàðöåâà Ì.È., Ãîðáàòîâ Â.È., Ãëàãîëåâà Þ.Â., Êîðøóíîâ È.Ã. // ÔÌÌ. 2012.
Ò. 113. No. 1. Ñ. 43.

2. Moreen H.A., Taggart R., Polonis D.H. // Metallurgical Transactions. 1974. V. 5, P. 79.
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EXTREME STATES OF MATTER

ON PHASE TRANSITIONS IN DIFFERENT METALS
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Results of underwater electrical explosion of single wires made from Cu, Al, T, Mo and Ta
are presented and analyzed. Experimental research was carried out using microsecond timescale
generators having 33/180 kA, 33/45 kV and 1200 ns of current amplitude, resistive voltage and
rise-time respectively. The discharge current was measured by a current viewing resistor or
Rogowski coil and the resistive voltage was calculated from the measured voltage by a voltage
divider accounting for inductive voltage. These data coupled with data from Optronis Optoscope
SC-10 streak camera and 1D MHD simulation was used to study the phase transitions in
di�erent metals at extreme conditions, i.e. the moment when a transition occurs, life-time of a
phase and energy density in the wire at the moment of transition.

ÀÁËßÖÈß ÒÈÒÀÍÀ ÏÎÄ ÄÅÉÑÒÂÈÅÌ ÔÅÌÒÎÑÅÊÓÍÄÍÛÕ
ËÀÇÅÐÍÛÕ ÈÌÏÓËÜÑÎÂ

ÑòðóëåâàÅ.Â.,* ÊîìàðîâÏ.Ñ.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*struleva.evgenia@yandex.ru

Áûñòðûé íàãðåâ ìåòàëëîâ ôåìòîñåêóíäíûìè ëàçåðíûìè èìïóëüñàìè (ÔËÈ) è ïîñëå-
äóþùåå íåðàâíîâåñíîå îáúåìíîå ïëàâëåíèå ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ íà ïèêîñåêóíäíûõ âðå-
ìåíàõ ñîïðîâîæäàþòñÿ ðàçâèòèåì êàâèòàöèîííûõ ïðîöåññîâ, ðîñòîì ïóçûðüêîâ ïàðîâîé
ôàçû â ðàñïëàâå â âîëíå ðàçðåæåíèÿ è àáëÿöèåé åãî ÷àñòè â âèäå òîíêîãî îòêîëüíîãî ñëîÿ
â êîíäåíñèðîâàííîì ñîñòîÿíèè [1].

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå áûëî ïðîâåäåíî ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå ëàçåðíîé àáëÿ-
öèè òèòàíà ïðè íàãðåâå ìîùíûìè ÔËÈ ñ èíòåíñèâíîñòüþ 1012 ÷ 1013 Âò/ñì2.

Ñ ïîìîùüþ ¾pump-probe¿ ìèêðîñêîïèè áûë èçìåðåí ïîðîã òåðìîìåõàíè÷åñêîé àáëÿ-
öèè òèòàíà ïî ïîãëîù¼ííîé ýíåðãèè. Äëÿ ýòîãî áûëî îïðåäåëåíî çíà÷åíèå êîýôôèöèåíòà
îòðàæåíèÿ âáëèçè àáëÿöèîííîãî ïîðîãà. Ìåòîäîì èíòåðôåðåíöèîííîé ìèêðîñêîïèè áûëà
îöåíåíà ãëóáèíà êðàòåðîâ ïðè ðàçëè÷íûõ ïðåâûøåíèÿõ ïëîòíîñòè ýíåðãèè íàä ïîðîãîâûì
çíà÷åíèåì. Áûëè ïðîâåäåíû èññëåäîâàíèÿ ôîðìû êðàòåðîâ àáëÿöèè è ðåëüåôà íàíîñòðóê-
òóðèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè îáðàçöîâ òèòàíà â îáëàñòè ëàçåðíîãî âîçäåéñòâèÿ ñ ïîìîùüþ
àòîìíî-ñèëîâîé ìèêðîñêîïèè (ÀÑÌ). Áûëà ïîëó÷åíà çàâèñèìîñòü ãëóáèíû êðàòåðà îò
ïëîòíîñòè ýíåðãèè íàãðåâàþùåãî èìïóëüñà.

1. Àíèñèìîâ Ñ.È., Ëóêüÿí÷óê Á.Ñ. // ÓÔÍ. 2002. Ò. 172. Í. 3. Ñ. 301.
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ÌÈÊÐÎÂÎËÍÎÂÀß ÄÎÏÏËÅÐÎÂÑÊÀß ÄÈÀÃÍÎÑÒÈÊÀ
ÓÄÀÐÍÎ-ÑÆÀÒÎÉ ÏËÀÇÌÛ ÀÐÃÎÍÀ

ÁîãäàíîâÅ.Í., ÆåðíîêëåòîâÌ.Â.,* Êîçëîâ Ã.À., ÌåäâåäåâÀ.Á.,
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Ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ìèêðîâîëíîâîé äèàãíîñòèêè [1] íà îñíîâå ðàäèîèíòåðôåðî-
ìåòðîâ ñ äëèíàìè âîëí 3,2 è 2,1 ìì èññëåäîâàíû êèíåìàòè÷åñêèå è ýëåêòðîôèçè÷åñêèå
õàðàêòåðèñòèêè ïëàçìû óäàðíî-ñæàòîãî àðãîíà, èçíà÷àëüíî íàõîäèâøåãîñÿ ïðè àòìîñôåð-
íîì äàâëåíèè. Èññëåäîâàíèå ïðîâåäåíî â äèàïàçîíå äàâëåíèé îò 12 äî 62 ÌÏà è ñêîðîñòåé
óäàðíûõ âîëí îò 3,1 äî 6,6 êì/ñ. Ïîëó÷åííûå äàííûå î êèíåìàòè÷åñêèõ ïàðàìåòðàõ ñîãëà-
ñóþòñÿ ñ èçâåñòíûìè äàííûìè è ðàñ÷åòîì ïî ìîäèôèöèðîâàííîé ìîäåëè Âàí-äåð-Âààëüñà
[2]. Ïîëó÷åí ìàññèâ êîýôôèöèåíòîâ îòðàæåíèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîãî èçëó÷åíèÿ íà äëèíàõ
âîëí 3,2 è 2,1 ìì îò ôðîíòà óäàðíîé âîëíû, íà îñíîâàíèè êîòîðîãî îöåíåíà ïðîâîäèìîñòü
è êîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ âî ôðîíòå óäàðíîé âîëíû. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ñîãëà-
ñóþòñÿ ñ ðàñ÷åòîì ïî ìîäèôèöèðîâàííîé ìîäåëè Âàí-äåð-Âààëüñà â äèàïàçîíå ñêîðîñòåé
D=3,1ö3,6 êì/ñ. Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè ñêîðîñòè îáíàðóæåíî ÿâëåíèå ïîñòîÿíñòâà
êîýôôèöèåíòà îòðàæåíèÿ.

1. Ìèêðîâîëíîâàÿ äèàãíîñòèêà. Ãëàâà 5 â êí. Íåâîçìóùàþùèå ìåòîäû äèàãíîñòèêè áûñòðîïðî-
òåêàþùèõ ïðîöåññîâ / Ïîä ðåä. äîêòîðà òåõí. íàóê À. Ë. Ìèõàéëîâà. � Ñàðîâ: ÔÃÓÏ ÐÔßÖ-
ÂÍÈÈÝÔ, 2015.-322 ñ.

2. Ìåäâåäåâ À.Á. Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ è êîýôôèöèåíòû ïåðåíîñà àðãîíà íà îñíîâå ìîäèôèöè-
ðîâàííîé ìîäåëè Âàí-äåð-Âààëüñà äî äàâëåíèé 100 ÃÏà // ÔÃÂ, 2010, ò. 46, �4, ñ. 116-126.

ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÍÈÇÊÎÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÍÎÉ
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ÀïôåëüáàóìÅ.Ì.
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Ðàçëè÷íûå òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà âåùåñòâ èçó÷àþòñÿ íà ïðîòÿæåíèè áîëåå ÷åì 100
ëåò. (Çäåñü ïîä íèìè ðàññìàòðèâàþòñÿ óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ è ýëåêòðîííûå òðàíñïîðòíûå
êîýôôèöèåíòû � ýëåêòðîïðîâîäíîñòü, òåïëîïðîâîäíîñòü, òåðìîýäñ). Îäíàêî, èçó÷åíèå
ýòèõ ñâîéñòâ äëÿ ðàçëè÷íûõ ìåòàëëîâ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ (T ≥ T0, T0 ≈ 5 êÊ)
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âñ¼ åù¼ î÷åâèäíûå ñëîæíîñòè. Ýòè âûñîêîòåìïåðàòóðíûå ñîñòîÿíèÿ
ïðåæäå âñåãî òÿæåëî ïîëó÷èòü â ýêñïåðèìåíòå. Íàä¼æíûå òåîðèè æå ñóùåñòâóþò äëÿ
î÷åíü íèçêèõ ïëîòíîñòåé (ïî÷òè èäåàëüíûé ãàç èëè ñëàáîíåèäåàëüíàÿ ïëàçìà ïðè ïîâû-
øåíèè T ), à òàêæå â æèäêîì ìåòàëëå â îêðåñòíîñòè ëèíèè ïëàâëåíèÿ. Â îñòàëüíîé îáëàñòè
òåîðèè è ðàñ÷¼òû òîæå ñóùåñòâóþò, íî îíè íå ñòîëü íàä¼æíû è ïðèâîäÿò ê íåîäíîçíà÷-
íûì ðåçóëüòàòàì. Îäíàêî, â ïîñëåäíèå äâà äåñÿòêà ëåò ïîÿâèëèñü íîâûå èçìåðåíèÿ äëÿ
ïëàçìû ìåòàëëîâ, â êîòîðûõ èçó÷àåìûå ñâîéñòâà áûëè èçìåðåíû â äîñòàòî÷íî øèðîêîì
äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ [1, 2]. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðîâåðèòü è óòî÷íèòü ñóùåñòâóþùèå ìåòîäû
ðàñ÷¼òà.

Ðàíåå íàìè áûëà ðàçðàáîòàíà ìîäåëü ðàñ÷¼òà èçó÷àåìûõ ñâîéñòâ â îáëàñòè íèçêî-
òåìïåðàòóðíîé ïëàçìû ìåòàëëîâ [3]. Ýòî òåìïåðàòóðû T= 10�100 kK è ïëîòíîñòè ìåíüøå
êðèòè÷åñêèõ. Îíà ïîñòðîåíà íà õèìè÷åñêîì ïîäõîäå, êîòîðûé ðàññìàòðèâàåò âåùåñòâî êàê
ñìåñü ýëåêòðîíîâ, ïîëîæèòåëüíûõ èîíîâ è àòîìîâ è ò.ä. Â ðàìêàõ òàêîãî ïîäõîäà ìîæíî
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íàéòè íå òîëüêî òåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè, íî è êîíöåíòðàöèè îòäåëüíûõ êîìïîíåíò, ò.
å. õèìè÷åñêèé ñîñòàâ âåùåñòâà. Äàëåå ýòîò ñîñòàâ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðàñ÷¼òà ýëåêòðîííûõ
òðàíñïîðòíûõ êîýôôèöèåíòîâ â ïðèáëèæåíèè âðåìåíè ðåëàêñàöèè. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå
ìû ïðåäñòàâëÿåì ðåçóëüòàòû ðàñ÷¼òû ïî íàøåé ìîäåëè äëÿ ðÿäà ìåòàëëîâ, òàêèõ êàê
Ni, Fe è Mo. Íàøè ðåçóëüòàòû ñðàâíèâàëèñü ñ èìåþùèìèñÿ ðàñ÷¼òàìè è ýêñïåðèìåíòàìè
äðóãèõ àâòîðîâ è áûëî ïîëó÷åíî õîðîøåå ñîãëàñèå.

1. DaSilva A.W., Vunni G.B. // Phys. Rev. 2011. V. 83. No. 3. 037402.
2. Clerouin J. et. al. // Phys. Plasmas 2012. V. 19. No. 8. 082702.
3. Apfelbaum E. M. // High Temp. 2017. V. 55. No. 1. P. 1.

ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÏËÎÒÍÎÉ ÏËÀÇÌÛ ÑÂÈÍÖÀ
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*vkorobenko@gmail.com

Èçó÷åíèå ñâîéñòâ íåèäåàëüíîé ïëàçìû ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äîñòàòî÷íî ñëîæíóþ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíóþ çàäà÷ó. Äëÿ òàêîé ïëàçìû ñòåïåíü èîíèçàöèè äîëæíà áûòü ïîðÿäêà åäèíè-
öû, à ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ èîíîâ ñîïîñòàâèìà ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé
èõ òåïëîâîãî äâèæåíèÿ. ×òîáû ñîçäàòü òàêóþ ïëàçìó ìîæíî ñæèìàòü ãàç ïðè ïîìîùè
ñèëüíîé óäàðíîé âîëíû, à ìîæíî ïóòåì íàãðåâà ìåòàëëè÷åñêîãî îáðàçöà èìïóëüñîì ýëåê-
òðè÷åñêîãî òîêà, îñóùåñòâèòü îäíîðîäíîå òåïëîâîå ðàñøèðåíèå îáðàçöà â ãàçîîáðàçíîå
ñîñòîÿíèå [1]. Ââèäó óäàëåííîñòè ýòîãî ñîñòîÿíèÿ îò íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ îáðàçöà íà ôà-
çîâîé äèàãðàììå, çàäà÷à ïîääåðæàíèÿ îäíîðîäíîñòè îáðàçöà ñòàíîâèòñÿ îñîáåííî ñëîæ-
íîé. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ èçó÷åíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïëîòíîé ïëàçìû ñâèíöà
èñïîëüçóåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ìåòîäèêà [1]. Â êà÷åñòâå îáðàçöà áðàëàñü ïîëîñêà ñâèíöî-
âîé ôîëüãè òîëùèíîé 10�30 ìêì, êîòîðàÿ ïîìåùàëàñü â ñëîéêó ìåæäó äâóìÿ ïëàñòèíàìè
ñàïôèðà (èëè/è êâàðöåâîãî ñòåêëà). Íàì óäàëîñü ïðîâåñòè èçìåðåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
ôóíêöèé è óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ ïëàçìû ñâèíöà â äèàïàçîíå ïëîòíîñòè 0,36�0,04 îò åå
íîðìàëüíîãî çíà÷åíèÿ. Äëÿ ýòîé ïëàçìû íàìè îïðåäåëåíû çàâèñèìîñòè óäåëüíîãî ñîïðî-
òèâëåíèÿ, êîýôôèöèåíòà Ãðþíàéçåíà è ñêîðîñòè çâóêà îò ïëîòíîñòè è óäåëüíîé ýíòàëü-
ïèè. Òåïëîâîå ðàñøèðåíèå îáðàçöà èçìåðÿëîñü ñ ïîìîùüþ èíòåðôåðîìåòðà Ìàéêåëüñîíà.
Òàêîé èíòåðôåðîìåòð ïîçâîëèë óìåíüøèòü âëèÿíèå ìíîãîëó÷åâîé èíòåðôåðåíöèè è òåì
ñàìûì ïîâûñèòü òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ ïëîòíîñòè îáðàçöà ïî ñðàâíåíèþ ñ òî÷íîñòüþ èíòåð-
ôåðîìåòðà [2].

1. Kondratyev A.M., Korobenko V.N., and Rakhel A.D. // J. Phys.: Condens. Matter. 2016. V. 28.
P. 265501.

2. Kondratyev A.M., Korobenko V.N., and Rakhel A.D. // Carbon. 2016. V. 100. P. 537.

107



ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÏËÎÒÍÛÕ ÌÎËÅÊÓËßÐÍÛÕ
ÃÀÇÎÂ Â ÊÂÀÇÈÕÈÌÈ×ÅÑÊÎÌ ÏÐÅÄÑÒÀÂËÅÍÈÈ

ÃðÿçíîâÂ.Ê.,*1 ÈîñèëåâñêèéÈ.Ë.2,3

1ÈÏÕÔ ÐÀÍ, ×åðíîãîëîâêà, Ðîññèÿ, 2ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 3ÌÔÒÈ,
Äîëãîïðóäíûé, Ðîññèÿ

*grvk@�cp.ac.ru

Èíòåðåñ ê èññëåäîâàíèþ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìîëåêóëÿðíûõ ãàçîâ ïðè âûñî-
êèõ äàâëåíèÿõ è òåìïåðàòóðàõ ñâÿçàí êàê ñ èõ øèðîêèì ðàñïðîñòðàíåíèåì â ïðèðîäå, òàê
è ñ øèðîêèì ïðèìåíåíèåì â ðàçëè÷íûõ âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèõ óñòðîéñòâàõ. Ïðè äàâëå-
íèÿõ ìåãàáàðíîãî äèàïàçîíà, ãäå âûñîêàÿ ïëîòíîñòü âåùåñòâà ñîïðîâîæäàåòñÿ ñèëüíûì
êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì (ñèëüíî íåèäåàëüíàÿ ïëàçìà) òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà
ãàçîâ òåîðåòè÷åñêè îïèñûâàëèñü êàê â ðàìêàõ êâàçèõèìè÷åñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ (ìîäåëü
ñâîáîäíîé ýíåðãèè), òàê è "ïåðâîïðèöèïíûìè"ìåòîäàìè, èñïîëüçóþùèìè ïðÿìîå ÷èñëåí-
íîå ìîäåëèðîâàíèå ñèñòåìû ÿäåð è ýëåêòðîíîâ. Íåñìîòðÿ íà äîñòèãíóòûå óñïåõè êàê â
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ, òàê è òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ, äàëüíåéøåå èçó÷åíèå ñâîéñòâ
ïëîòíûõ ãàçîâ â ýòîé îáëàñòè ïàðàìåòðîâ èìååò áîëüøîå çíà÷åíèå. Èìåþùèåñÿ ê íàñòîÿ-
ùåìó âðåìåíè ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî êàëîðè÷åñêîìó è òåðìè÷åñêîìó óðàâíåíèþ
ñîñòîÿíèÿ ïåðåêðûâàþò äèàïàçîí äàâëåíèé îò êèëîáàð äî äåñÿòêîâ ìåãàáàð è âûñîêèõ
ïëîòíîñòåé. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ áûëè ïîëó÷åíû è òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû, êàê â ðàìêàõ
õèìè÷åñêîé ìîäåëè, òàê è ïåðâîïðèíöèïíûìè ìåòîäàìè â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåò-
ðîâ. Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèÿ èçîõîð âîäîðîäà â øèðîêîì
äèàïàçîíå òåìïåðàòóð, óäàðíûõ àäèàáàò äåéòåðèÿ è àçîòà è èçîýíòðîï äåéòåðèÿ äî ìåãà-
áàðíûõ äàâëåíèé. Ðåçóëüòàòû áûëè ïîëó÷åíû ïðè ïîìîùè êîäîâ, ðåàëèçóþùèõ óñîâåð-
øåíñòâîâàííûå ìîäåëè ñåìåéñòâà SAHA. Âû÷èñëåíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîì
äèàïàçîíå äèíàìè÷åñêèõ äàâëåíèé ñæàòûå ìîëåêóëÿðíûå ãàçû ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñèëüíî
íåèäåàëüíóþ âûðîæäåííóþ ïëàçìó ñ ïëîòíîñòÿìè áëèçêèìè ê ïëîòíîñòè êîíäåíñèðîâàí-
íîãî âåùåñòâà. Ðåçóëüòàòû ïðîâåäåííûõ âû÷èñëåíèé ïðåäñòàâëåíû â ñðàâíåíèè ñ äàííû-
ìè, ïîëó÷åííûìè ïðè ðàñ÷åòå èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ è äàííûìè ýêñïåðèìåíòîâ. Ïîêàçàíî,
÷òî ïðåäñòàâëÿåìûé ïîäõîä ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü àäåêâàòíîå îïèñàíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ
ñâîéñòâ ìîëåêóëÿðíûõ ãàçîâ â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð è äàâëåíèé, îáåñïå÷èâàÿ
óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëàñèå êàê ñ ýêñïåðèìåíòîì, òàê è äðóãèìè òåîðåòè÷åñêèìè ïîäõî-
äàìè.

ÝËÅÊÒÐÎÏÐÎÂÎÄÍÎÑÒÜ ÏÎËÈÒÅÒÐÀÔÒÎÐÝÒÈËÅÍÀ Â
ÌÅÃÀÁÀÐÍÎÉ ÎÁËÀÑÒÈ ÊÂÀÇÈÈÇÝÍÒÐÎÏÈ×ÅÑÊÎÃÎ ÑÆÀÒÈß
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Ïîëèòåòðàôòîðýòèëåí (ôòîðîïëàñò-4, òåôëîí) øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ â êà÷åñòâå âûñî-
êîîìíîãî èçîëÿòîðà, ñî÷åòàþùåãî õèìè÷åñêóþ ñòîéêîñòü ñ âûñîêîé òåìïåðàòóðîé ïëàâ-
ëåíèÿ è ðàçëîæåíèÿ. Ïîýòîìó òåôëîí èñïîëüçóåòñÿ â êà÷åñòâå èçîëÿòîðà íå òîëüêî â
îáû÷íûõ óñëîâèÿõ, íî è ïðè èçìåðåíèè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ìàòåðèàëîâ â óñëîâèÿõ
äèíàìè÷åñêîãî íàãðóæåíèÿ. Êàê èçâåñòíî ýëåêòðè÷åñêîå ñîïðîòèâëåíèå áîëüøèíñòâà ìà-
òåðèàëîâ â ýêñòðåìàëüíûõ óñëîâèÿõ âûñîêèõ äàâëåíèé óäàðíîãî ñæàòèÿ ìîæåò óìåíü-
øàòüñÿ. Òåôëîí â ýòîì ñëó÷àå íå èñêëþ÷åíèå, åãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèå óìåíüøàåòñÿ ñ
äàâëåíèåì. Ñîîòâåòñòâåííî èçìåðåíèÿ ýëåêòðîïðîâîäíîñòè òåôëîíà â óñëîâèÿõ âûñîêèõ
äàâëåíèé óäàðíîãî ñæàòèÿ ïðîâîäèëèñü â ðÿäå ðàáîò (ñì. [1�3] è ññûëêè â íèõ).
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Â ïðàêòèêå èçìåðåíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ óäàðíîñæàòûõ ìàòåðèàëîâ çà÷àñòóþ òðå-
áóþòñÿ ïðîâîäèòü èçìåðåíèÿ â îáëàñòÿõ ôàçîâîé äèàãðàììû ñ ïîíèæåííûìè òåìïåðàòó-
ðàìè (ñì., íàïðèìåð, [4]). Â ñâÿçè ñ ýòèì â ïðåäñòàâëÿåìîé ðàáîòå ïðîâåäåíû èçìåðåíèÿ
ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ òåôëîíà â îáëàñòè ôàçîâîé äèàãðàììû ñ äàâëåíèÿìè íà ìåãàáàð-
íîì óðîâíå è ïîíèæåííûìè (çà ñ÷¼ò óìåíüøåíèÿ äî êðèîãåííûõ íà÷àëüíûõ òåìïåðàòóð)
òåìïåðàòóðàìè.

Â âûïîëíåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ ïî èçìåðåíèþ ýëåêòðîïðîâîäíîñòè òåëôîíà, â óêàçàí-
íûõ âûøå óñëîâèÿõ, çàôèêñèðîâàíî âûñîêîïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå òåôëîíà. Ïîêàçàíî, ÷òî
ìèíèìàëüíûå çíà÷åíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ òåôëîíà ðåãèñòðèðóåòñÿ ïðè äàâëåíèè 80
ÃÏà è âûøå. Ýôôåêò ñêà÷êîîáðàçíîãî óìåíüøåíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ óäàðíîñæàòîãî
òåôëîíà îáðàòèì: â âîëíå ðàçãðóçêè ïðè äàâëåíèè ∼80 ÃÏà ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèå òåôëî-
íà âîçâðàùàåòñÿ ê ïðàêòè÷åñêè èñõîäíîìó çíà÷åíèþ.

1. Òàðæàíîâ Â.È., Æóãèí Þ.Í., Êðóïíèêîâ Ê.Ê. // ÏÌÒÔ. 1997. Ò.38. �.6. ñ.16-22.
2. Áîðäçèëîâñêèé Ñ.À., Êàðàõàíîâ Ñ.Ì. // ÔÃÂ. 2002. Ò. 38. �.6. ñ.127-133.
3. Ãîëûøåâ À.À., Ìîëîäåö À.Ì. // ÔÃÂ.2013. Ò.49. �.2. ñ.106-112.
4. Àíàíüèí À.Â., Äðåìèí À.Í., Êàíåëü Ã.È. // ÔÃÂ. 1981. Ò.17. �.3. ñ.93-102.
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Â òå÷åíèå ïîñëåäíèõ íåñêîëüêèõ ëåò áûëî îïóáëèêîâàíî ìíîãî ðàáîò, â êîòîðûõ áû-
ëè èññëåäîâàíû òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà ïëîòíîé ïëàçìû, â òîì ÷èñëå ýëåêòðîïðîâîäíîñòü
ïîëíîñòüþ èîíèçîâàííîé âîäîðîäíîé ïëàçìû [1�3]. Íàìè áûëè âû÷èñëåíû äèíàìè÷åñêèå
÷àñòîòû ñòîëêíîâåíèé è ïðîâîäèìîñòü ïëîòíîé êâàçèêëàññè÷åñêîé âîäîðîäíîé ïëàçìû íà
îñíîâå ýôôåêòèâíîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ [4] (ñ ó÷åòîì ýôôåêòîâ ýêðàíèðîâêè
è äèôðàêöèè). Äëÿ ðàñ÷åòà ÷àñòîòû ñòîëêíîâåíèé áûë èñïîëüçîâàí êâàçèêëàññè÷åñêèé
ìåòîä. Èñïîëüçóÿ îáîáùåííóþ Äðóäå ôîðìóëó, áûëà èññëåäîâàíà äèíàìè÷åñêàÿ ïðîâî-
äèìîñòü. Âëèÿíèå ýëåêòðîí-ýëåêòðîííûõ âçàèìîäåéñòâèé ó÷èòûâàëîñü íà óðîâíå ÷àñòî-
òû ñòîëêíîâåíèé ñ ïîìîùüþ ôàêòîðà ïåðåíîðìèðîâêè. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïî äè-
íàìè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ äàííûìè äðóãèõ àâòîðîâ, â ÷àñòíîñòè ñ
ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèì (ÌÄ) ìîäåëèðîâàíèåì, êîòîðîå òàêæå ó÷èòûâàëî ýëåêòðîí-
ýëåêòðîííûå âçàèìîäåéñòâèÿ.

1. Nurekenov Kh.T., Baimbetov F.B., Redmer R., R�opke G. // Contrib. Plasma Phys. 1997. V. 37.
P. 473.

2. Reinholz H., R�opke G., Rosmej S., and Redmer R. // Phys. Rev. E 2015. V. 91. P. 043105.
3. Arkhipov Yu.V., Baimbetov F.B., Davletov A.E., Starikov. K.V. // J. Plasma Physics 2002. V. 68.

P. 81.
4. Shalenov E.O., Rosmej S., Reinholz H., R�opke G., Dzhumagulova K.N., Ramazanov T.S. // Contrib.

Plasma Phys. 2017. V. 57. P. 486.
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ÊàâûðøèíÄ.È.,*2 ÊóòóçîâÄ.Ñ.,1 ×èííîâÂ.Ô.2

1ÐÍÖ ÊÈ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*dimakav@rambler.ru

Ïðåäñòàâëåííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà ýêñïåðèìåíòàëüíîìó èññëåäîâàíèþ ðàñïðåäåëåíèÿ
çàñåëåííîñòåé âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ ãåëèÿ ïðè ïðèáëèæåíèè ê ïîðîãó èîíè-
çàöèè. Áëàãîäàðÿ àáñîëþòíîé êàëèáðîâêå ñïåêòðîìåòðà ïî çàðåãèñòðèðîâàííûì èíòåí-
ñèâíîñòÿì ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé HeI áûëè èçìåðåíû êîíöåíòðàöèè èçëó÷àþùèõ ñîñòîÿ-
íèé, ïðè ýòîì áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî ïëàçìà äóãîâîãî ðàçðÿäà â ãåëèè ïðè àòìîñôåðíîì
äàâëåíèè ÿâëÿåòñÿ â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè èîíèçàöèîííî íåðàâíîâåñíîé. Ðàñïðåäåëåíèå
íàñåëåííîñòåé âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n > 4 ñïàäàåò ñ
âîçðàñòàþùåé ïðè ïðèáëèæåíèè ê ïîðîãó èîíèçàöèè êðóòèçíîé, òàê ÷òî ëèíèè, ñîîòâåò-
ñòâóþùèå ïåðåõîäàì ñ óðîâíåé n ≥ 7 â ñïåêòðå íå íàáëþäàþòñÿ. Òàêèì îáðàçîì, âïåðâûå
áûëî ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åíî ïîäòâåðæäåíèå ïðåäñêàçàííîãî âî ìíîãèõ òåîðåòè÷å-
ñêèõ ðàáîòàõ ÿâëåíèÿ ñíèæåíèÿ âåðîÿòíîñòè ðåàëèçàöèè âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé
ïëàçìû ãåëèÿ àòìîñôåðíîãî äàâëåíèÿ [1] è íàëè÷èÿ â òàêîé ïëàçìå íåðàâíîâåñíîãî ðàñ-
ïðåäåëåíèÿ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé èîíèçàöèîííîãî õàðàêòåðà [2]. Ïðè ýòîì, íåñìîòðÿ
íà òî, ÷òî ïîëó÷åííîå ðàñïðåäåëåíèå íå îïèñûâàåòñÿ çàêîíîì Áîëüöìàíà ñ ýëåêòðîííîé
òåìïåðàòóðîé, óäàëîñü îïðåäåëèòü òåìïåðàòóðó è êîíöåíòðàöèþ ýëåêòðîíîâ â ïëàçìå.
Êîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ áûëà îïðåäåëåíà èç àíàëèçà êîíòóðîâ óøèðåííûõ çà ñ÷åò ýô-
ôåêòà Øòàðêà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, êîòîðàÿ ñîñòàâèëà ne = 9 · 1016 ñì−3, ÷òî ïðèìåðíî
íà 20%, íèæå åå ðàâíîâåñíîãî çíà÷åíèÿ. Íàëè÷èå â ñïåêòðå ëèíèé èîíèçîâàííîãî ãåëèÿ
äàëî âîçìîæíîñòü, çíàÿ ne, îïðåäåëèòü è Te èç ñîîòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé àòîìàðíûõ
è èîííîé ëèíèè, ðàññ÷èòàííîå òàêèì îáðàçîì çíà÷åíèå ñîñòàâèëî Te =3 ýÂ, ïðè ýòîì ðàç-
áðîñ çíà÷åíèé, ïîëó÷àåìûé ïðè èñïîëüçîâàíèè ðàçëè÷íûõ ïàð àòîìàðíàÿ ëèíèÿ-èîííàÿ
ëèíèÿ íå ïðåâûøàë 10%. Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â
ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðîåêòà � 18-32-00292.

1. Ã.Ê. Êîáçåâ, Þ.Ê. Êóðèëåíêîâ, Ã.Ý. Íîðìàí//ÒÂÒ. Ò.15. �1. Ñ.193. 1977.
2. Jonkers J., Vos H.P.C., van der Mullen J.A.M., Timmermans E.A.H.// Spectrochimica Acta B.

1996. V. 51 No. 5. P. 457.
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Èññëåäîâàíèå òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ ïëîòíîé ïëàçìû ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç âàæíûõ çà-
äà÷ â ôèçèêå èíåðöèàëüíîãî òåðìîÿäåðíîãî ñèíòåçà (ÈÒÑ), ãîðÿ÷åé ïëîòíîé ìàòåðèè íà
ïó÷êàõ òÿæåëûõ èîíîâ. Ðàñ÷åò ïàðàìåòðîâ äðàéâåðà òÿæåëîèîííîãî èíåðöèîííîãî ñèí-
òåçà òðåáóåò àäåêâàòíîãî è òî÷íîãî êîëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ ïðîöåññà âçàèìîäåéñòâèÿ
òÿæåëîèîííîãî ïó÷êà ñ ïëîòíîé ïëàçìîé â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ ìèøåíè. Çíà-
íèå òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ â ïëàçìå ïîçâîëèò áîëåå òî÷íî âû÷èñëèòü êîíñòðóêöèþ òåð-
ìîÿäåðíîé ìèøåíè. Ýòè ñâîéñòâà ïëàçìû äîëæíû áûòü òî÷íî ðàññ÷èòàíû ñ ó÷åòîì êàê
êâàíòîâûõ, òàê è êîëëåêòèâíûõ ýôôåêòîâ â ïëàçìå. Îäíèì èç âàæíûõ çíà÷åíèé, îïèñû-
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âàþùèõ òðàíñïîðòíûå êîýôôèöèåíòû äåéòåðèé-òðèòèåâîé ïëàçìû, ÿâëÿåòñÿ êóëîíîâñêèé
ëîãàðèôì. Êóëîíîâñêèé ëîãàðèôì áûë ïîëó÷åí íà îñíîâå ýôôåêòèâíûõ ïîòåíöèàëîâ. Ýòè
ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ ó÷èòûâàþò êâàíòîâûå ýôôåêòû äèôðàêöèè íà ìàëûõ ðàññòî-
ÿíèÿõ è ýêðàíèðîâêó íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ. Äëÿ ïðèìåíåíèÿ â ÈÒÑ áûëè ðàññ÷èòàíû
âÿçêîñòü, äèôôóçèÿ, òåïëîïðîâîäíîñòü è ýëåêòðîïðîâîäíîñòü ïëîòíîé ïëàçìû â øèðîêîì
äèàïàçîíå ïëîòíîñòåé è òåìïåðàòóð. Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå äëÿ âÿçêîñòè, äèôôóçèè,
òåïëîïðîâîäíîñòè è ýëåêòðîïðîâîäíîñòè ñðàâíèâàþòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûìè äàííûìè è ðåçóëüòàòàìè êâàíòîâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.

1. Fortov V.E. // Extreme states of matter on Earth and in the Cosmos, Springer, 2009.
2. Ramazanov T. S., Kodanova S.K., Moldabekov Zh.A., Issanova M.K. // Phys. Plasmas 2013. V. 20.

P. 112702.
3. Kodanova S.K., Ramazanov T. S., Issanova M.K., Moldabekov Zh.A., Nigmetova G. // Contrib.

Plasma Phys. 2015. V. 55. No. 2-3. P. 271.
4. Adams J.R., Shilkin N. S., Fortov V.E., Gryaznov V.K., Mintsev V.B., Redmer R., Reinholz H.,

and Ropke G. // Phys. Plasmas 2007. V. 14. P. 062303.
5. Hu .X., Collins L.A., Boehly T.R., Kress J.D., Goncharov V.N. and Skupsky S. // Phys. Rev. E.

2014. V. 89. P. 043105 .
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Âûïîëíåí àíàëèç Èíòåðíåò-ðåñóðñîâ, êîòîðûå ñîäåðæàò òàêóþ èíôîðìàöèþ, êàê: (i)
äàííûå î òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ R = (ρ, h, s, . . .) âåùåñòâ; (ii) ÷èñëåííûå äàííûå
îá ýíåðãåòè÷åñêèõ êðèòåðèÿõ Z ýíåðãîóñòàíîâîê. Ïîêàçàíî, ÷òî â íàñòîÿùåå âðåìÿ òè-
ïè÷íûìè ÿâëÿþòñÿ Èíòåðíåò-ðåñóðñû, êîòîðûå ðàçðàáîòàíû â ðÿäå îðãàíèçàöèé (ÎÈÂÒ
ÐÀÍ, Ñòàíäàðòèíôîðì, ÍÈÑÒ è äð.) è èìåþò ôîðìó òåêñòîâûõ ôàéëîâ. Íàïðèìåð, òà-
êîé ôàéë ñîäåðæèò òàáóëèðîâàííûå ñâîéñòâà R è íå èñïîëüçóåò ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå
(ÏÎ) äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýòèõ ñâîéñòâ. Èçâåñòíû ðåñóðñû, ïîçâîëÿþùèå êëèåíòó ðåàëèçî-
âàòü ðÿä îïöèé. Ê ïîñëåäíèì îòíîñÿòñÿ: (i) ââåäåíèå ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, Y = (p, T ),
ïî êîòîðûì äîëæíî âû÷èñëÿòüñÿ ñâîéñòâî R; (ii) âû÷èñëåíèå çíà÷åíèÿ R ñ ïîìîùüþ
ÏÎ â ôîðìå ¾exe-�le¿. Â ýòîì ñëó÷àå ïðîãðàììà ÿâëÿåòñÿ çàêðûòîé äëÿ ïîëüçîâàòåëÿ:
â ÏÎ îòñóòñòâóåò òàêàÿ îïöèÿ êàê ¾êîïèðîâàíèå ìàòåìàòè÷åñêîé ôîðìóëû¿, èñïîëüçóå-
ìîé äëÿ ðàñ÷åòà R. Ðÿäîì èññëåäîâàòåëåé, âêëþ÷àÿ àâòîðîâ ýòîãî äîêëàäà, ïðåäëàãàåòñÿ
ÏÎ, ïðåäíàçíà÷åííîå äëÿ ðàñ÷åòà ñâîéñòâ R, è èìåþùåå ôîðìó îòêðûòîãî èíòåðàêòèâ-
íîãî (OS) Èíòåðíåò-ðåñóðñà. Âû÷èñëèòåëüíàÿ ÷àñòü OS-ðåñóðñà ñâÿçàíà: (i) ñ ôîðìóëîé
èëè óðàâíåíèåì ñîñòîÿíèÿ (ÓÑ), ïî êîòîðûì âû÷èñëÿåòñÿ ñâîéñòâî R; (ii) ñ Mathcad ïðî-
ãðàììîé Code_1(R, Y ). Èíòåðàêòèâíàÿ ÷àñòü OS-ðåñóðñà îïèðàåòñÿ íà èíôîðìàòèêó è
Èíòåðíåò-òåõíîëîãèè.

Íàìè àíàëèçèðóþòñÿ ìåòîäè÷åñêèå ïðèåìû è èíñòðóìåíòû, êîòîðûå ìîæíî ïðèâëå÷ü
äëÿ ñîçäàíèÿ ÎS-ðåñóðñà è êîòîðûå äàþò âîçìîæíîñòü: (i) ðàçìåñòèòü ÎS-ðåñóðñ íà óäà-
ëåííîì ñåðâåðå; (ii) ðåàëèçîâàòü äëÿ êëèåíòîâ ðÿä íîâûõ îïöèé. Ê ïîñëåäíèì îòíîñÿòñÿ,
íàïðèìåð, êîïèðîâàíèå ìàòåìàòè÷åñêîé ôîðìóëû/ÓÑ èëè êîäà â öåëîì. Ðàññìàòðèâàþò-
ñÿ ÎS-ðåñóðñû, êîòîðûå îðèåíòèðîâàíû íà ñîâìåñòíîå èñïîëüçîâàíèå: (ii) ïðîãðàììíûõ
êîäîâ, ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ ïðîåêòèðîâàíèÿ ýíåðãîóñòàíîâîê; (ii) ÎS-ðåñóðñîâ, ïîçâîëÿ-
þùèõ âû÷èñëÿòü ñâîéñòâà R â çàäàííûõ òî÷êàõ öèêëà. Îáñóæäàþòñÿ ðåçóëüòàòû, ïî-
ëó÷åííûå íà îñíîâå ýòèõ ðåñóðñîâ, â òîì ÷èñëå äàííûå î âíóòðåííåì ÊÏÄ, Z1(R, Y ),
äëÿ íåêîòîðûõ ãàçîòóðáèííûõ óñòàíîâîê (ÃÒÓ), çäåñü: Y =(Y1 � òåìïåðàòóðà íà âõîäå â
òóðáèííûé áëîê, Y2 � ñòåïåíü ïîâûøåíèÿ äàâëåíèÿ â êîìïðåññîðíîì áëîêå). Âûïîëíåíà
îïòèìèçàöèÿ öåëåâîé ôóíêöèè Z1(R, Y ) ïðèìåíèòåëüíî ê ÃÒÓ.
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Î ÂÀÆÍÎÑÒÈ ÌÍÎÃÎÓÐÎÂÍÅÂÎÃÎ ÎÏÈÑÀÍÈß ÕÈÌÈ×ÅÑÊÈÕ
ÎÁÚÅÊÒÎÂ Â ÎÍÒÎËÎÃÈßÕ ÄËß ÈÍÒÅÃÐÀÖÈÈ

ÈÍÔÎÐÌÀÖÈÎÍÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌ Â ÍÅÎÐÃÀÍÈ×ÅÑÊÎÌ
ÌÀÒÅÐÈÀËÎÂÅÄÅÍÈÈ

ÄóäàðåâÂ.À.,* ÊèñåëåâàÍ.Í.

ÈÌÅÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*vic_dudarev@mail.ru

Â ïîñëåäíèå ãîäû ïîïóëÿðíûì ñòàíîâèòñÿ èñïîëüçîâàíèå îíòîëîãèé (íà OWL) äëÿ
îïèñàíèÿ ïðåäìåòíûõ îáëàñòåé è ñîçäàíèÿ ôóíäàìåíòà äëÿ èíòåãðàöèè òåìàòè÷åñêèõ èí-
ôîðìàöèîííûõ ñèñòåì (ÈÑ). Íàïðèìåð, â íåîðãàíè÷åñêîì ìàòåðèàëîâåäåíèè èçâåñòíû
íåñêîëüêî îíòîëîãèé, èñïîëüçóþùèõñÿ äëÿ êîíñîëèäàöèè èíôîðìàöèè [1, 2]. Îäíèì èç èõ
ñóùåñòâåííûõ íåäîñòàòêîâ ÿâëÿåòñÿ íåîïðàâäàííîå óïðîùåíèå îïèñàíèÿ ñàìîãî ðàññìàò-
ðèâàåìîãî âåùåñòâà (èëè ìàòåðèàëà).

Âàæíîñòü ìíîãîóðîâíåâîãî îïèñàíèÿ õèìè÷åñêîãî îáúåêòà ïîêàçûâàåòñÿ íà ïðèìåðå
ðàçðàáîòàííûõ â ÈÌÅÒ ÐÀÍ ÈÑ. ÈÑ ¾Äèàãðàììà¿ (http://diag.imet-db.ru) îïèñûâàåò
ôàçîâûå äèàãðàììû äâîéíûõ è òðîéíûõ õèìè÷åñêèõ ñèñòåì. Â äðóãîé ÈÑ ¾Êðèñòàëë¿
ñâîéñòâà îïèñûâàþòñÿ íà äðóãèõ óðîâíÿõ äåòàëèçàöèè õèìè÷åñêèõ îáúåêòîâ: òåìïåðàòóðà
ïëàâëåíèÿ îïèñûâàåòñÿ íà óðîâíå âåùåñòâà (èëè ñîåäèíåíèÿ), à òâåðäîñòü � íà óðîâíå
èíôîðìàöèè î åãî êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå [3].

Òàêèì îáðàçîì, ðàçðàáàòûâàÿ îíòîëîãèþ ïðåäìåòíîé îáëàñòè äëÿ èíòåãðàöèè ÈÑ ïî
ñâîéñòâàì íåîðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ, íåîáõîäèìî ó÷åñòü âîçìîæíîñòü îïðåäåëåíèÿ ñâîéñòâ
íà ðàçëè÷íûõ óðîâíÿõ îïèñàíèÿ õèìè÷åñêèõ îáúåêòîâ è îáåñïå÷èòü àâòîìàòè÷åñêîå ñî-
ïîñòàâëåíèå ñâîéñòâ, óêàçàííûõ íà âåðõíèõ óðîâíÿõ èåðàðõèè, ñ òåêóùèì õèìè÷åñêèì
îáúåêòîì.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ, ïðîåêòû 17�07�01362,
18�07�00080. Ðàáîòà âûïîëíÿëàñü ïî ãîñóäàðñòâåííîìó çàäàíèþ � 007�00129�18�00.

1. Ashino T. Materials ontology: an infrastructure for exchange materials information and knowledge
// Data Science Journal. Volume 9. 8 July 2010. P. 54-61.

2. Åðêèìáàåâ À.Î., Çèöåðìàí Â.Þ., Êîáçåâ Ã.À., Ñåðåáðÿêîâ Â.À., Øèîëàøâèëè Ë.Í. Èíòåãðà-
öèÿ äàííûõ ïî ñâîéñòâàì âåùåñòâ è ìàòåðèàëîâ íà îñíîâå îíòîëîãè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ
ïðåäìåòíîé îáëàñòè // Òðóäû XV Âñåðîññèéñêîé îáúåäèíåííîé êîíôåðåíöèè ¾Èíòåðíåò è
ñîâðåìåííîå îáùåñòâî¿ (IMS�2012). Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, 2012. Ñ. 38-47.

3. Äóäàðåâ Â.À. Èíòåãðàöèÿ èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì â îáëàñòè íåîðãàíè÷åñêîé õèìèè è ìàòå-
ðèàëîâåäåíèÿ. Ì.: URSS, 2016. 314 ñ.

ÌÅÒÎÄÛ ÈÍÒÅÃÐÀÖÈÈ ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÕ ÄÀÍÍÛÕ ÍÀ ÎÑÍÎÂÅ
ÎÍÒÎËÎÃÈÉ

ÊîñèíîâÀ.Â., ÅðêèìáàåâÀ.Î.,* ÇèöåðìàíÂ.Þ., Êîáçåâ Ã.À.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*adilbek@mail.ru

Ïðåäëîæåíî ïðèìåíåíèå îíòîëîãèé äëÿ îïèñàíèÿ ìåòàäàííûõ èíòåãðèðóåìûõ ðàñïðå-
äåëåííûõ èñòî÷íèêîâ è èñïîëüçîâàíèå íàáîðîâ ôàéëîâ ôîðìàòà JSON äëÿ õðàíåíèÿ îñ-
íîâíîãî ñîäåðæàíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ äàííûõ [1]. Äëÿ îðãàíèçàöèè óïðàâëåíèÿ äàííûìè
òàêîé äâóõñëîéíîé ñèñòåìû ïðèâëå÷åíû èíñòðóìåíòàðèè Apache Spark [2] èç ñòåêà òåõ-
íîëîãèé Áîëüøèõ Äàííûõ.
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ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

Ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ðÿäà ñóùåñòâóþùèõ ïëàòôîðì ïî èíòåãðàöèè äàííûõ, îñíî-
âàííûõ íà àíàëîãè÷íûõ ìåòîäàõ [3�5]. Àâòîðû ïðèøëè ê âûâîäó îá îòñóòñòâèè ïëàò-
ôîðì, ïîëíîñòüþ óäîâëåòâîðÿþùèõ ñïåöèôèêå íàó÷íûõ äàííûõ, õîòÿ ðÿä ýëåìåíòîâ è
òåõíè÷åñêèõ ðåøåíèé äîñòîéíû âíèìàíèÿ è â áóäóùåì ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ öåëåé
èíòåãðàöèè òåïëîôèçè÷åñêèõ äàííûõ.

Ïðåäñòàâëåíû òåñòîâûå ðåçóëüòàòû ðàçðàáîòàííîãî èíñòðóìåíòàðèÿ èíòåãðàöèè ïðè
ðàáîòå ñ áàçîé äàííûõ ÒÅÐÌÀËÜ. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíû ýòàïû ïîäãîòîâêè äàííûõ è èõ
êîíâåðñèè â íîâûé ôîðìàò.

1. Erkimbaev A.O., Zitserman V.Yu., Kobzev G.A., Kosinov A.V. Standardization of Storage and
Retrieval of Semi-structured Thermophysical Data in JSON-documents Associated with the
Ontology. ÀÍÀËÈÒÈÊÀ È ÓÏÐÀÂËÅÍÈÅ ÄÀÍÍÛÌÈ Â ÎÁËÀÑÒßÕ Ñ ÈÍÒÅÍÑÈÂÍÛÌ
ÈÑÏÎËÜÇÎÂÀÍÈÅÌ ÄÀÍÍÛÕ, Ñáîðíèê íàó÷íûõ òðóäîâ XIX Ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåí-
öèè DAMDID/RCDL'2017, 10-13 îêòÿáðÿ 2017ã., ã.Ìîñêâà, ÌÃÓ, Ðîññèÿ.

2. Apache Spark, http://spark.apache.org/docs/.
3. Open Semantic Framework (OSF), http://opensemanticframework.org/.
4. MOMIS DataRIVER, http://www.datariver.it/data-integration/momis/.
5. Karma: A Data Integration Tool, http://usc-isi-i2.github.io/karma/#pub .

ÈÍÔÎÐÌÀÖÈÎÍÍÛÅ ÑÈÑÒÅÌÛ ÄËß ÍÅÎÐÃÀÍÈ×ÅÑÊÎÃÎ
ÌÀÒÅÐÈÀËÎÂÅÄÅÍÈß

ÊèñåëåâàÍ.Í.,* ÄóäàðåâÂ.À., ÑòîëÿðåíêîÀ.Â.

ÈÌÅÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*kis-japan@mail.ru

Â ïîñëåäíèå ãîäû â ðàçâèòûõ ñòðàíàõ áûëè âûäâèíóòû è ïîääåðæàíû ïðàâèòåëüñòâà-
ìè èíèöèàòèâû, íàïðàâëåííûå íà îðãàíèçàöèþ èíôðàñòðóêòóðû äîñòóïà ê äàííûì î ìà-
òåðèàëàõ. Â 2011 ã. â ÑØÀ áûëà íà÷àòà ðàçðàáîòêà ïðîåêòà, íàçâàííîãî Materials Genome
Initiative [1]. Â 2014 ã. National Data Service îáúÿâèë î ïðîåêòå ðàçðàáîòêè ðåïîçèòîðèÿ
äëÿ õðàíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ äàííûõ [2]. Â 2015 ã. ÅÑ íà÷àë ðàáîòû ïî
ïðîãðàììå Novel Materials Discovery Laboratory [3]. Â ßïîíèè [4], Êèòàå [5] è Èíäèè [6]
áûëè ðàçðàáîòàíû àíàëîãè÷íûå ïðîãðàììû. Íà âûïîëíåíèå âûøåóêàçàííûõ ïðîåêòîâ âû-
äåëåíû ñîòíè ìèëëèîíîâ äîëëàðîâ. Îäíàêî îæèäàåòñÿ, ÷òî ýêîíîìè÷åñêèé ýôôåêò îò
èñïîëüçîâàíèÿ ðàçðàáàòûâàåìûõ èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì íàìíîãî ïðåâûñèò âëîæåííûå
ñðåäñòâà.

Ïðåäïîñûëêîé äëÿ ñîçäàíèÿ ñîáñòâåííîé èíôîðìàöèîííîé èíôðàñòðóêòóðû äëÿ ìà-
òåðèàëîâåäåíèÿ â Ðîññèè ÿâëÿåòñÿ îïûò ÈÌÅÒ ÐÀÍ â ðàçðàáîòêå è èíòåãðàöèè ÁÄ ïî
ñâîéñòâàì íåîðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ è ìàòåðèàëîâ, äîñòóïíûõ èç ñåòè Èíòåðíåò [7], òàêæå
ìåòîäîâ è ïðîãðàìì äëÿ êîìïüþòåðíîãî êîíñòðóèðîâàíèÿ íîâûõ âåùåñòâ è ìàòåðèàëîâ,
îñíîâàííûõ íà èñïîëüçîâàíèè òåõíîëîãèé data mining [8].

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ, ïðîåêòû �� 17�07�
01362, 18�07�00080. Ðàáîòà âûïîëíÿëàñü ïî ãîñóäàðñòâåííîìó çàäàíèþ � 007�00129�18�00.

1. Materials Genome Initiative. https://www.mgi.gov � (visited on 23.03.2018).
2. The Materials Data Facility. https://materialsdatafacility.org � (visited on 23.03.2018).
3. The Novel Materials Discovery Laboratory. http://nomad-lab.eu � (visited on 23.03.2018).
4. Center for Materials Research by Information Integration. http://www.nims.go.jp/eng/

research/MII-I/index.html - (visited on 23.03.2018).
5. Lu X.-G. // Sci. Bull. 2015. V. 60. N. 22. P.1966.
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6. First National Conference on Mapping the Materials Genome. Ed. V. Kumar, G. Roy, V.K.
Jayaraman, S. Sukumar and N. Sukumar. New Delhi: Group Excel India, 2013.

7. Êèñåëåâà Í.Í., Äóäàðåâ Â.À., Ñòîëÿðåíêî À.Â. // Òåïëîôèçèêà âûñîêèõ òåìïåðàòóð. 2016.
Ò.54. N.2. Ñ. 228.

8. Áàçû äàííûõ ÈÌÅÒ ÐÀÍ. http://www.imet-db.ru - (äàòà îáðàùåíèÿ: 23.03.2018).

ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈÊÀ ÈÑÏÀÐÅÍÈß ÒÐÈÔÒÎÐÈÄÀ ÈÒÒÐÈß Â ÔÎÐÌÅ
ÌÎËÅÊÓË YF3 È Y2F6

ÃîðîõîâË.Í.,1 ÎñèíàÅ.Ë.,*1 ÊîâòóíÄ.Ì.2

1ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÌÃÓ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*j-osina@yandex.ru

Â ñâÿçè ñ ïðîâîäÿùèìèñÿ ðàáîòàìè ïî ïîëó÷åíèþ íàäåæíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ äàí-
íûõ ãàëîãåíèäîâ èòòðèÿ âûïîëíåíû íîâûå ðàñ÷åòû ôóíêöèé äëÿ YF3 è Y2F6 â ãàçîâîé
ôàçå ñ ïðèâëå÷åíèåì êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ìåòîäàìè MP2 è CCSD(T).

Â ðåçóëüòàòå îáðàáîòêè ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ ïî äàâëåíèþ ïàðà òðèôòîðèäà èòòðèÿ
ñ èñïîëüçîâàíèåì íîâûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé ìîëåêóë YF3 ïîëó÷åíî óòî÷íåííîå
çíà÷åíèå ýíòàëüïèè ñóáëèìàöèè òðèôòîðèäà èòòðèÿ â ôîðìå ìîíîìåðà è ðàññ÷èòàíà ýí-
òàëüïèÿ îáðàçîâàíèÿ YF3 (ã). Ïðîâåäåíû êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ìîëåêóë YF3 è
Y2F6, èç êîòîðûõ ðàññ÷èòàíà ýíåðãèÿ äèññîöèàöèè äèìåðíûõ ìîëåêóë íà äâå ìîíîìåð-
íûå. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòèõ äàííûõ íàéäåíà ýíòàëüïèÿ ñóáëèìàöèè òðèôòîðèäà èòòðèÿ
â ôîðìå äèìåðà è ðàññ÷èòàíà ýíòàëüïèÿ îáðàçîâàíèÿ Y2F6 (ã). Ðàññ÷èòàí ñîñòàâ ïàðà òðè-
ôòîðèäà èòòðèÿ: îòíîøåíèå äàâëåíèé Y2F6 è YF3 â èíòåðâàëå 1400�3000 Ê óâåëè÷èâàåòñÿ
îò 2 × 10−4 äî 2 × 10−2. Ïîëó÷åííûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå è òåðìîõèìè÷åñêèå âåëè÷èíû
ââåäåíû â áàçó äàííûõ ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ.

ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÔÓÍÊÖÈÈ È ÝÍÅÐÃÅÒÈ×ÅÑÊÀß
ÑÒÀÁÈËÜÍÎÑÒÜ ÒÐÈÕËÎÐÈÄÀ ÈÒÒÐÈß È ÅÃÎ ÄÈÌÅÐÀ

ÃîðîõîâË.Í.,1 ÎñèíàÅ.Ë.,*1 ÎñèíÑ.Á.2

1ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÌÃÓ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*j-osina@yandex.ru

Âûïîëíåí êðèòè÷åñêèé àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ äàííûõ ïî ñòðóê-
òóðå è ÷àñòîòàì êîëåáàíèé ìîëåêóë òðèõëîðèäà èòòðèÿ è åãî äèìåðà. Âûáðàíû çíà÷åíèÿ
ìîëåêóëÿðíûõ ïîñòîÿííûõ è ðàññ÷èòàíû òåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè. Â ðåçóëüòàòå îá-
ðàáîòêè ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ ïî äàâëåíèþ ïàðà òðèõëîðèäà èòòðèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì
íîâûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé ìîëåêóë YCl3 ïîëó÷åíî óòî÷íåííîå çíà÷åíèå ýíòàëü-
ïèè ñóáëèìàöèè òðèõëîðèäà èòòðèÿ â ôîðìå ìîíîìåðà è ðàññ÷èòàíà ýíòàëüïèÿ îáðàçîâà-
íèÿ YCl3 (ã). Ñ èñïîëüçîâàíèåì ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ ïî ñîñòàâó ïàðà ïðè òåìïåðàòóðå
1312 Ê íàéäåíà ýíòàëüïèÿ ñóáëèìàöèè òðèõëîðèäà èòòðèÿ â ôîðìå äèìåðà è âû÷èñëåíà
ýíòàëüïèÿ îáðàçîâàíèÿ Y2Cl6 (ã). Ðàññ÷èòàí ñîñòàâ ïàðà òðèõëîðèäà èòòðèÿ â òåìïåðà-
òóðíîì èíòåðâàëå ìåæäó 1317 è 1646 Ê: îòíîøåíèå äàâëåíèé Y2Cl6 è YCl3 óâåëè÷èâàåòñÿ
îò 0,15 äî 0,21. Ïîëó÷åííûå âåëè÷èíû äîáàâëåíû â áàçó äàííûõ ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà
ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ.
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Ýêñïëóàòàöèÿ ìíîæåñòâà ïðèáîðîâ è óñòðîéñòâ ñ ðòóòüþ îñóùåñòâëÿåòñÿ â ñàìûõ ðàç-
ëè÷íûõ óñëîâèÿõ, ïîýòîìó èçó÷åíèå âëèÿíèÿ ãàçîâîé ñðåäû è ïàðîâ íà òåïëîôèçè÷åñêèå
ñâîéñòâà Hg îñòàåòñÿ àêòóàëüíîé çàäà÷åé. Íî â ëèòåðàòóðå îòñóòñòâóþò äîñòàòî÷íî íà-
äåæíûå äàííûå, ïîçâîëÿþùèå îäíîçíà÷íî ñóäèòü î ñòåïåíè âëèÿíèÿ êèñëîðîäà íà ïî-
âåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå (ÏÍ) ðòóòè [1]. Â ñâÿçè ñ ýòèì â ðàáîòå ñòàâèòñÿ çàäà÷à ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîãî èçó÷åíèÿ âëèÿíèÿ êèñëîðîäà íà ÏÍ âûñîêî÷èñòîé ðòóòè ïðè êîìíàòíîé
òåìïåðàòóðå.

Â îïûòàõ èñïîëüçîâàëàñü ðòóòü ìàðêè Ð-Î (99,9997 % Hg). Ïåðåä èçìåðåíèÿìè ÏÍ
ìåòîäîì áîëüøîé êàïëè ðòóòü ïîäâåðãàëàñü âûñîêîâàêóóìíîé äèñòèëëÿöèè è ¾îòãîíêå¿
åå â ñòåêëÿííûå àìïóëû, íàïàèâàèâàèìûå çàòåì íà èçìåðèòåëüíóþ ÿ÷åéêó. Äëÿ èñêëþ-
÷åíèÿ ðàñïûëåíèÿ ðòóòè è êîíòàêòà åå ñ àòìîñôåðíûì âîçäóõîì âíóòðè àìïóëû ðòóòü
áëîêèðîâàëàñü òîíêîé ñòåêëÿííîé ïåðåãîðîäêîé, à òàêæå çàêëàäûâàëñÿ ìåòàëëè÷åñêèé
¾áîåê¿ äëÿ ïîñëåäóþùåãî âñêðûòèÿ àìïóëû ñ Hg âíóòðè èçìåðèòåëüíîé ÿ÷åéêè. Òî÷íî
òàêæå ãîòîâèëàñü è ñòåêëÿííàÿ àìïóëà åìêîñòüþ îêîëî 0.2 ëèòðà, êîòîðàÿ ïîñëå òåðìî-
îáðàáîòêè â âûñîêîì âàêóóìå çàïîëíÿëàñü âûñîêî÷èñòûì êèñëîðîäîì è íàïàèâàëàñü íà
èçìåðèòåëüíóþ ÿ÷åéêó.

Â ðàáîòå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû èçìåðåíèÿ ÏÍ ðòóòè ïðè Ò=300 Ê, ïîëó÷åííûå â
íåïðåðûâíîì ðåæèìå â âàêóóìå (1180 ìèí) è àòìîñôåðå êèñëîðîäà (1460 ìèí) íà îäíîé è
òîé æå ïîâåðõíîñòè êàïëè Hg. Èç íèõ ñëåäóåò, ÷òî â âàêóóìå ÏÍ Hg ñîñòàâëÿåò 475 ± 4
ìÍ/ì è îñòàåòñÿ ñòàáèëüíûì çà âðåìÿ èçìåðåíèé â âàêóóìå. Ïîñëå íàïóñêà êèñëîðîäà â
èçìåðèòåëüíóþ ÿ÷åéêó è íà÷àëîì ýêñïîíèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòè Hg â êèñëîðîäå (P ∼ 105

Ïà), ÏÍ ðòóòè áûñòðî ïîíèæàåòñÿ äî 360 ìÍ/ì è â äàëüíåéøåì îñòàåòñÿ ïîñòîÿííûì è
ðàâíûì îêîëî 330 ìÍ/ì.

Â ðàáîòå äàþòñÿ âîçìîæíûå îáúÿñíåíèÿ ïîëó÷åííûì ðåçóëüòàòàì, à òàêæå èõ îáñóæ-
äåíèå è ñîïîñòàâëåíèå ñ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè.

1. Kozin, L.F and Hansen, S.C. Mercury Handbook: Chemistry, Applications and Environmental
Impact // Published by the Royal Society of Chemistry. 2013. S. 324.
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Ãëóáîêîå ïîíèìàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ íàíîæèäêîñòåé ìîæåò ïðèâåñòè ê çà-
ìåòíûì óëó÷øåíèÿì èõ ïðîìûøëåííîãî ïðèìåíåíèÿ â ñàìûõ ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ. Îäíà-
êî, ïðàêòè÷åñêîå ïðèìåíåíèå íàíîôëþèäîâ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ èëè äðóãèõ íåáëà-
ãîïðèÿòíûõ óñëîâèÿõ îêðóæàþùåé ñðåäû, íàïðèìåð, âûñîêîå pH-ñîñòîÿíèå, ñîëåíîñòü,
ñâÿçàíî ñ ðÿäîì ïðîáëåì. Íàïðèìåð, ïðè èñïîëüçîâàíèè íàíîôëþèäîâ äëÿ ïîâûøåíèÿ
íåôòåîòäà÷è ñêâàæèí ÷àñòî âîçíèêàþò òðóäíîñòè, ñâÿçàííûå ñ èõ ñòàáèëèçàöèåé [1]. Íà
ñâîéñòâà íàíîæèäêîñòåé ñèëüíîå âëèÿíèå îêàçûâàåò âçàèìîäåéñòâèå áàçîâîé æèäêîñòè
ñ òâåðäûìè íàíî÷àñòèöàìè (íàïðèìåð, ñìà÷èâàíèå, ãèäðîôèëüíûå è ãèäðîôîáíûå ñâîé-
ñòâà, ñòðóêòóðà ïåðåõîäíîé çîíû ìåæäó îáúåìíîé æèäêîñòüþ è òâåðäîé ïîâåðõíîñòüþ
íàíî÷àñòèöû è ò.ä.). Äëÿ ñòàáèëèçàöèè íàíîôëþèäîâ ÷àñòî èñïîëüçóþòñÿ ïîâåðõíîñòíî-
àêòèâíûå âåùåñòâà (ÏÀÂ). Â òîæå âðåìÿ, èõ âëèÿíèå íà èçìåðÿåìûå ñâîéñòâà íàíîôëþ-
èäà âñå åùå íåäîñòàòî÷íî èçó÷åíî. Íàïðèìåð, òåðìè÷åñêîå ðàçëîæåíèå ÏÀÂ ïðèâîäèò
ê äåñòàáèëèçàöèè íàíîæèäêîñòåé è, òåì ñàìûì, çíà÷èòåëüíî âëèÿåò íà èõ ñâîéñòâà. Òà-
êèì îáðàçîì, íåñòàáèëüíîñòü äåëàåò íàíîæèäêîñòü íåýôôåêòèâíîé äëÿ èõ ïðàêòè÷åñêîãî
ïðèìåíåíèÿ è ÷àñòî ïðèâîäèò ê íåïðåäñêàçóåìûì ðåçóëüòàòàì. Ñðåäè ðàçëè÷íûõ ôàêòî-
ðîâ, êîòîðûå äåñòàáèëèçèðóþò íàíîôëþèäû, ÷ðåçâû÷àéíî âàæíî âëèÿíèå òåìïåðàòóðû
[1]. Â ïðåäëàãàåìîé ðàáîòå èññëåäîâàíî âëèÿíèå òåðìè÷åñêîé íåóñòîé÷èâîñòè íà êðèòè-
÷åñêîå ïîâåäåíèå íàíîæèäêîñòè ýòàíîë + àëìàç (ñ ðàçìåðàìè íàíî÷àñòèö àëìàçà 3-10
íì). Ýêñïåðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå 500 Ê òåðìè÷åñêàÿ äå-
ñòàáèëèçàöèÿ íàíîæèäêîñòè ïîëíîñòüþ èçìåíÿåò òåìïåðàòóðíîå ïîâåäåíèå òåïëîåìêîñòè.
Íàïðèìåð, òåìïåðàòóðà ôàçîâîãî ïåðåõîäà íàíîæèäêîñòè çíà÷èòåëüíî ñìåùàåòñÿ â ñòî-
ðîíó áîëåå âûñîêèõ òåìïåðàòóð ïî ñðàâíåíèþ ñ ÷èñòûì ýòàíîëîì. Êðîìå òîãî, èçîõîðíàÿ
òåïëîåìêîñòü, êîòîðàÿ â êðèòè÷åñêîé òî÷êå ÷èñòîãî ýòàíîëà èìååò ñèíãóëÿðíîñòü, äëÿ
íàíîæèäêîñòè ñãëàæèâàåòñÿ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ ãðàíò �16-08-00536 è �18-08-
00500.

1. McElfresh P., Wood M., Ector D. // SPE 154758, SPE Int. Oil�led Nanotechnology
Conference, Noordwijk, The Nitherlands. 12-14 June. 2012. P. 1.

ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÍÎÅ ÍÀÒßÆÅÍÈÅ ËÈÒÈÅÂÛÕ ÑÏËÀÂÎÂ:
ÑÎÑÒÎßÍÈÅ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÉ (ÎÁÇÎÐ)
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Èíòåðåñ ê èçó÷åíèþ ñïëàâîâ ëèòèÿ âûçâàí âîçìîæíîñòüþ èñïîëüçîâàíèÿ èõ â êà÷åñòâå
ýëåêòðîäîâ â áàòàðåÿõ ñ âûñîêîé ïëîòíîñòüþ ýíåðãèè è òåðìîýëåêòðè÷åñêèõ ïðåîáðàçî-
âàòåëÿõ, à òàêæå êàê ïåðñïåêòèâíûõ ìàòåðèàëîâ äëÿ ðàçðàáîòêè è ïðèìåíåíèÿ òåïëîíî-
ñèòåëåé â ÿäåðíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óñòàíîâêàõ íà áûñòðûõ íåéòðîíàõ è äðóãèõ îáëàñòÿõ
íîâîé òåõíèêè è òåõíîëîãèè. Â ñâÿçè ñ ýòèì èìååòñÿ ïîòðåáíîñòü â ïîëó÷åíèè äîñòîâåðíîé
èíôîðìàöèè î òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ ñïëàâîâ ñ ó÷àñòèåì ëèòèÿ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå
ñòàâèòñÿ çàäà÷à äàòü êðàòêèé îáçîð ñîñòîÿíèÿ èññëåäîâàíèé ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ
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(ÏÍ) � îäíîãî èç âàæíåéøèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïîâåðõíîñòè âåùåñòâà, äëÿ
ðàññìàòðèâàåìîãî êëàññà ìàòåðèàëîâ.

Àíàëèç èìåþùèõñÿ â ëèòåðàòóðå ðåçóëüòàòîâ èññëåäîâàíèé êîíöåíòðàöèîííûõ çàâè-
ñèìîñòåé ÏÍ ëèòèåâûõ ñïëàâîâ ïîêàçûâàåò, ÷òî ÏÍ èçó÷åíî ëèøü äëÿ äåñÿòêà áèíàðíûõ
ñèñòåì, â ÷èñëå êîòîðûõ Al-Li, Bi-Li, Ga-Li, In-Li, Sn-Li, Pb-Li, Zn-Li è äð. Èññëåäîâà-
íèÿ æå ÏÍ òðîéíûõ ñïëàâîâ ñ ó÷àñòèåì ëèòèÿ òîëüêî ðàçâîðà÷èâàþòñÿ [1, 2]. Íà íàø
âçãëÿä, òàêîå ñîñòîÿíèå èññëåäîâàíèé îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî èçó÷åíèå ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ
ñâîéñòâ ëèòèåâûõ ñïëàâîâ ÿâëÿåòñÿ âåñüìà òðóäíîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàäà÷åé, íà÷èíàÿ
ñ ïðîáëåì ñèíòåçèðîâàíèÿ è ãîìîãåíèçàöèè îáðàçöîâ ðàññìàòðèâàåìîãî êëàññà îáúåêòîâ,
à òàêæå ñàìèõ èçìåðåíèé.

Òàêèì îáðàçîì, èç àíàëèçà èññëåäîâàíèé ÏÍ ëèòèåâûõ ñïëàâîâ ñëåäóåò, ÷òî:
1) áîëüøèíñòâî êîíöåíòðàöèîííûõ çàâèñèìîñòåé ÏÍ ëèòèåâûõ ñïëàâîâ â îñíîâíîì

èçó÷åíû â âèäå ìàëûõ äîáàâîê ëèòèÿ ê ìåòàëëàì;
2) çíà÷èòåëüíàÿ äîëÿ èìåþùèåñÿ â ëèòåðàòóðå êîíöåíòðàöèîííûõ çàâèñèìîñòåé ÏÍ

ëèòèåâûõ ñïëàâîâ ïîñòðîåíû ëèøü ïî íåñêîëüêèì ýêñïåðèìåíòàëüíûì òî÷êàì;
3) â ðàññìîòðåííûõ ñïëàâàõ äîáàâêè ëèòèÿ ê ëåãêîïëàâêèì ð- ìåòàëëàì ïîíèæàþò ÏÍ

ìåòàëëà�ðàñòâîðèòåëÿ, ò.å. ïðîÿâëÿþò ïîâåðõíîñòíóþ àêòèâíîñòü, êîòîðàÿ òåì áîëüøå,
÷åì áîëüøå ÏÍ ìåòàëëà-ðàñòâîðèòåëÿ â ñðàâíåíèè ñ ÏÍ ëèòèÿ.

1. Trybula M.E., Gancarz T., Gasior W.// Fluid Phase Equilibria. V.421. P. 39�48. 2016.
2. Alchagirov B.B., Dyshekova F.F.// High Temp. V.54. No.6. P. 815�819. 2016.
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Èíòåðåñ ê íàíîæèäêîñòÿì, ðîäèâøèéñÿ ÷åòâåðòü âåêà òîìó íàçàä, íåóêëîííî ïðîäîë-
æàåò ðàñòè. Ñâÿçàíî ýòî, ñ îäíîé ñòîðîíû, ñ óæå ñóùåñòâóþùèìè ïðèëîæåíèÿìè íàíî-
æèäêîñòåé (â ïàðôþìåðíîé è êîñìåòè÷åñêîé ïðîìûøëåííîñòè, â áèîìåäèöèíñêèõ òåõ-
íîëîãèÿõ, ïðè ñîçäàíèè íîâûõ ìàòåðèàëîâ è ò.ä.) [1]. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, áóì èññëåäîâà-
íèé íàíîæèäêîñòåé áûë èíèöèèðîâàí â çíà÷èòåëüíîé ìåðå îæèäàíèÿìè ðàçëè÷íûõ òåï-
ëîôèçè÷åñêèõ èõ ïðèìåíåíèé (â êà÷åñòâå òåïëîíîñèòåëåé, õëàäàãåíòîâ è ò.ï.). Âñå ýòî
ñòèìóëèðîâàëî àêòèâíîå èçó÷åíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ íàíîæèäêîñòåé. Íåîæèäàííî
ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû îêàçàëèñü ÷ðåçâû÷àéíî ïðîòèâîðå÷èâûìè è ïîðîäèëè ìíîæåñòâî
ñïåêóëÿöèé. Òîëüêî ñåãîäíÿ äîñòèãíóòà îïðåäåëåííàÿ ÿñíîñòü îòíîñèòåëüíî îñîáåííîñòåé
òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ íàíîæèäêîñòåé.

Â äàííîé ðàáîòå ñèñòåìàòè÷åñêè îáñóæäàþòñÿ ýòè ñâîéñòâà. Ïðèâîäÿòñÿ è àíàëèçèðó-
þòñÿ êàê ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, òàê è äàííûå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëè-
ðîâàíèÿ, ïîëó÷åííûå íåïîñðåäñòâåííî àâòîðîì è åãî ãðóïïîé. Ïîêàçàíî, ÷òî òåïëîôèçè-
÷åñêèå ñâîéñòâà íàíîæèäêîñòåé íå îïèñûâàþòñÿ êëàññè÷åñêèìè òåîðèÿìè, îáúÿñíÿþòñÿ
ïðè÷èíû òàêîãî ïîâåäåíèÿ. Èçó÷åíà ñòðóêòóðà íàíîæèäêîñòè. Ôîðìóëèðóþòñÿ ìåõàíèç-
ìû, îòâå÷àþùèå çà âÿçêîñòü è òåïëîïðîâîäíîñòü.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîì ôèíàíñèðîâàíèè ÐÔÔÈ (ãðàíòû � 17-01-00040, �
17-58-45023) è ÐÍÔ (ïðîåêò � 17-79-20218).

1. Ðóäÿê Â.ß., Ìèíàêîâ À.Â. Ñîâðåìåííûå ïðîáëåìû ìèêðî- è íàíîôëþèäèêè. Íîâîñèáèðñê:
Íàóêà, 2016.
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Íàíîàëìàçû èíòåðåñíûé ôèçè÷åñêèé îáúåêò ïðèâëåêàòåëüíûé äëÿ ìíîãèõ ïðîìûø-
ëåííûõ ïðèìåíåíèé. Â îñíîâíîì íàíîàëìàçû ïîëó÷àþò â ïðîìûøëåííûõ óñëîâèÿõ êàê
ïðîäóêò äåòîíàöèè óãëåðîäíûõ âçðûâ÷àòûõ âåùåñòâ ñ îòðèöàòåëüíûì êèñëîðîäíûì áà-
ëàíñîì. Ðàçìåðû äåòîíàöèîííûõ àëìàçîâ (ÄÍÀ) çàâèñÿò îò îðãàíèçàöèè ïðîöåññà âçðûâà.
Ïðè âçðûâå â èíåðòíîé àòìîñôåðå ïðîäóêòû ñîäåðæàò íàíîàëìàçû. Ïðè âçðûâå â âîäíîé
ñðåäå � ìèêðîàëìàçû.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èññëåäîâàëñÿ ïðîöåññ ãðàôèòèçàöèèè è òåïëîâàÿ óñòîé÷èâîñòü
äåòîíàöèîííûõ íàíî è ìèêðîàëìàçîâ. Ïîëó÷åííûå äàííûå ïîêàçûâàþò øèðîêèé òåìïå-
ðàòóðíûé äèàïàçîí ãðàôèòèçàöèè ÷àñòèö ÄÍÀ è çàâèñèìîñòü ãðàôèòèçàöèè îò ðàçìåðà
÷àñòèö. Ïîêàçàíà âûñîêàÿ òåïëîâàÿ ñòàáèëüíîñòü ìèêðîàëìàçîâ. Âûÿâëåíî âëèÿíèå ñêî-
ðîñòè òåïëîâîé îáðàáîòêè íà ðàçìåð íàíîàëìàçíûõ êîíãëîìåðàòîâ.

Àíàëèç ëèòåðàòóðû ïîêàçûâàåò, ÷òî ïðîöåññû ãðàôèòèçàöèè ïðîèñõîäÿò ïðè ðàäèà-
öèîííîì îáëó÷åíèè. Â çàâèñèìîñòè îò òèïà è äîçû îáëó÷åíèÿ â àëìàçå ìîãóò îáðàçî-
âûâàòüñÿ òî÷å÷íûå äåôåêòû, àìîðôíàÿ è ãðàôèòîâàÿ ôàçà.Îòæèã îáëó÷åííûõ îáðàçöîâ
ïîêàçàë âîññòàíîâëåíèå äåôåêòíîé ñòðóêòóðû äî èäåàëüíîé ðåøåòêè è âûäåëåíèå çàïà-
ñåííîé ýíåðãèè.

Ñ ïîÿâëåíèåì ìîùíûõ ëàáîðàòîðíûõ èñòî÷íèêîâ èçëó÷åíèÿ (ôåìòîñåêóíäíûé ëàçåð)
ïîÿâèëàñü âîçìîæíîñòü ïîëó÷àòü íàíîàëìàçû îáëó÷åíèåì óãëåðîäîñîäåðæàùèõ ñðåä. Ñå-
ãîäíÿ ýòà âîçìîæíîñòü îïðåäåëÿåò âîçðîñøèé èíòåðåñ ê òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì íà-
íîàëìàçîâ.

ÈÇÌÅÍÅÍÈÅ ÔÀÇÎÂÎÉ ÄÈÀÃÐÀÌÌÛ ÏÐÎÑÒÎÃÎ ÂÅÙÅÑÒÂÀ ÏÐÈ
ÓÌÅÍÜØÅÍÈÈ ÐÀÇÌÅÐÀ ÍÀÍÎÑÈÑÒÅÌÛ

ÌàãîìåäîâÌ.Í.

ÈÏÃ ÄÍÖ ÐÀÍ, Ìàõà÷êàëà, Ðîññèÿ

mahmag4@mail.ru

Ðàçðàáîòàííàÿ ðàíåå â [1] ñòàòèñòè÷åñêàÿ òðåõôàçíàÿ ìîäåëü ïðîñòîãî âåùåñòâà îáîá-
ùåíà íà ñëó÷àé íàíî-ñèñòåìû. Íà îñíîâå ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ Ìè-Ëåííàðä-Äæîíñà ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè
Ãåëüìãîëüöà è óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ðàáîòîñïîñîáíûå ïðè ïðîèçâîëüíûõ çíà÷åíèÿõ ïëîò-
íîñòè, òåìïåðàòóðû è ÷èñëà àòîìîâ â ñèñòåìå.

Ðàñ÷åòû óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ àðãîíà ïîêàçàëè, ÷òî ïðè óìåíüøåíèè ÷èñëà àòîìîâ â
ñèñòåìå S-ïåòëÿ íà èçîòåðìå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ äëÿ ôàçîâîãî ïåðåõîäà (ÔÏ) êðèñòàëë-
æèäêîñòü (Ê-Æ) óìåíüøàåòñÿ, è ïðè îïðåäåëåííîì ÷èñëå àòîìîâ (N0) S-ïåòëÿ ÔÏÊ-Æ
èñ÷åçàåò. Ïîêàçàíî, ÷òî âåëè÷èíà N0 óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè îòêëîíåíèè ôîðìû íàíî-ñèñòåìû
îò íàèáîëåå ýíåðãåòè÷åñêè îïòèìàëüíîé ôîðìû. Ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû íà èçîòåðìå âå-
ëè÷èíà N0 óâåëè÷èâàåòñÿ. Â êëàñòåðå èç N < N0 àòîìîâ ÔÏÊ-Æ óæå íåò.

Ïðè óìåíüøåíèè ÷èñëà àòîìîâ S-ïåòëÿ äëÿ ÔÏ æèäêîñòü-ãàç (Æ-Ã) òàêæå óìåíüøàåò-
ñÿ. Ïàðàìåòðû êðèòè÷åñêîé òî÷êè äëÿ ÔÏÆ-Ã ñ óìåíüøåíèåì ÷èñëà àòîìîâ èçìåíÿþòñÿ:
êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðà è äàâëåíèå óìåíüøàþòñÿ, à êðèòè÷åñêèé óäåëüíûé îáúåì âîç-
ðàñòàåò.

Ðàíåå, êàê â ýêñïåðèìåíòàõ, òàê è ïðè êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè, îòìå÷àëîñü, ÷òî ñ
óìåíüøåíèåì ðàçìåðà íàíî-ñèñòåìû íàáëþäàåòñÿ êàê ñáëèæåíèå ðàçìåðíûõ çàâèñèìîñòåé
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òåìïåðàòóð ïëàâëåíèÿ è êðèñòàëëèçàöèè, òàê è óìåíüøåíèå óäåëüíîé òåïëîòû è óäåëüíîãî
ñêà÷êà îáúåìà ïðè ïëàâëåíèè. Èñõîäÿ èç ýòèõ ôàêòîâ, è èçó÷àÿ ýêñòðàïîëÿöèþ äàííûõ
ðàçìåðíûõ çàâèñèìîñòåé íà ìàëûå ðàçìåðû, â [2] áûëî óêàçàíî íà âîçìîæíîå èñ÷åçíîâåíèå
ÔÏÊ-Æ ïðè óìåíüøåíèè ÷èñëà àòîìîâ â íàíî-ñèñòåìå. Â äàííîé ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî ýòî
èñ÷åçíîâåíèå S-ïåòëÿ ÔÏÊ-Æ îáóñëîâëåíî ðîñòîì äîëè äåëîêàëèçîâàííûõ àòîìîâ ïðè
óìåíüøåíèè ðàçìåðà íàíî-ñèñòåìû.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðîåêòà No
16-03-00041_à è Ïðîãðàììû Ïðåçèäèóìà ÐÀÍ (ïðîãðàììà No I.13).

1. Ì.Í. Ìàãîìåäîâ. Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî Ãîñ. Òåõíè÷åñêîãî Óíèâåðñèòåòà èì. Í.Ý. Áàóìàíà.
Ñåðèÿ: Åñòåñòâåííûå íàóêè, 2013, 2, 28 � 42.

2. Ì.Í. Ìàãîìåäîâ. Æóðíàë Òåõíè÷åñêîé Ôèçèêè, 2014, 84, 5, 46�51.

ÓÐÀÂÍÅÍÈÅ ÈÇÎÒÅÐÌÛ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÍÎÃÎ ÍÀÒßÆÅÍÈß
ÁÈÍÀÐÍÛÕ ÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÈÑÒÅÌ

Êàëàæîêîâ Ç.Õ.,* ÊàëàæîêîâÕ.Õ., ØåðèåâàÝ.Õ.

ÊÁÃÓ, Íàëü÷èê, Ðîññèÿ

*khh49@mail.ru

Â [1] èç àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî èçó÷åíèþ çàâèñèìîñòè ïîâåðõíîñòíî-
ãî íàòÿæåíèÿ (ÏÍ, σ(x) ) îò ñîñòàâà ðàñïëàâà áèíàðíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì , áûëî
ïðåäëîæåíî óðàâíåíèå èçîòåðìû ÏÍ

σ(x) = β
(F − 1)(1− x)x

1 + (F − 1)x
+ σA(1− x)− σBx, (1)

ãäå β è F � íåçàâèñÿùèå îò ñîñòàâà ïàðàìåòðû óðàâíåíèÿ (1), σA è σB � ÏÍ ÷èñòûõ
êîìïîíåíòîâ ñèñòåìû A-B , x � òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ êîíöåíòðàöèÿ âòîðîãî êîìïîíåíòà
ñèñòåìû.

Äëÿ äîêàçàòåëüñòâà ñïðàâåäëèâîñòè (1) äëÿ áèíàðíûõ ñèñòåì ñ ìîíîòîííûì èçìåíå-
íèåì ÏÍ â çàâèñèìîñòè îò ñîñòàâà, åãî ïåðåïèñûâàåì â âèäå ëèíåéíîé ôóíêöèè

y(x) =
(1− x)x

∆σ(x)
=

1

β(F − 1)
+

1

β
x, (2)

Çäåñü
∆σ(x) = σ(x)− σA(1− x)− σBx, (3)

ãäå σ(x) � ÏÍ ðàñïëàâà ñîñòàâà x, èçìåðåííàÿ â ýêñïåðèìåíòå.
Ïðÿìàÿ (2) ïîñòðîåíà ñ èñïîëüçîâàíèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ σ(x) äëÿ áèíàð-

íûõ ñèñòåì: 1 � ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ; 2 � ð-ìåòàëëîâ; 3 � ð-ìåòàëë+ùåëî÷íîé ìåòàëë;
4 � òóãîïëàâêèé ìåòàëë+ð-ìåòàëë . Äëÿ âñåõ ýòèõ ñèñòåì âûðàæåíèå (2) âûïîëíÿåòñÿ
óäîâëåòâîðèòåëüíî è ïîêàçàíî, ÷òî îíî îïèñûâàåò âñå âèäû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçîòåðì
ÏÍ áèíàðíûõ ñèñòåì ñ ìîíîòîííûì èçìåíåíèåì ÏÍ c âûñîêîé òî÷íîñòüþ � äîïóñêàåìûå
îòíîñèòåëüíûå îòêëîíåíèÿ îò ýêñïåðèìåíòà îêîëî 1%.

Âûñîêàÿ òî÷íîñòü îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçîòåðì ÏÍ óðàâíåíèåì (1) ïîçâîëÿåò
ïîñòðîèòü ìåòîäèêè ïðîãíîçèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñâîéñòâ áèíàðíûõ è òðîéíûõ ñèñòåì
ñ ìèíèìàëüíûì êîëè÷åñòâîì îïîðíûõ èçìåðåíèé.
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1. Êàëàæîêîâ Çàìèð Õ., Çèõîâà Ê.Â., Êàëàæîêîâ Ç.Õ., Êàëàæîêîâ Õ.Õ., Òàîâà Ò.Ì. Ðàñ÷åò
èçîòåðì ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ ðàñïëàâîâ ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì. //
ÒÂÒ. - 2012. - Ò.50 �3. - Ñ.469-472.
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Íà îñíîâàíèè RP-ìîäåëè, ôîðìàëèçì êîòîðîé ïðåäñòàâëåí â [1], ðàññ÷èòàíî óðàâíå-
íèå ñîñòîÿíèÿ (P ) íàíîêðèñòàëëà ìîëèáäåíà. Ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå îïèñûâàëîñü
ïàðíûì ïîòåíöèàëîì Ìè-Ëåí-íàðä-Äæîíñà, ïàðàìåòðû êîòîðîãî áûëè îïðåäåëåíû íàìè
ïóòåì ïîäãîíêè ïîä óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, ìîäóëü óïðóãîñòè è êîýôôèöèåíò òåïëîâîãî
ðàñøèðåíèÿ ìàêðîêðèñòàëëà ìîëèáäåíà [2].

Èñõîäÿ èç êðèòåðèÿ Ëèíäåìàííà, ïðè èçîáàðè÷åñêèõ óñëîâèÿõ (P = 0) ðàññ÷èòàíà
òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ (Tm) äëÿ íàíîêðèñòàëëîâ ñ ðàçëè÷íûìè ðàçìåðàìè è ôîðìîé ïî-
âåðõíîñòè. Îêàçàëîñü, ÷òî âåëè÷èíà Tm óìåíüøàåòñÿ ïðè óìåíüøåíèè ÷èñëà àòîìîâ (N) â
íàíîêðèñòàëëå, ïðè÷åì ýòî óìåíüøåíèå èäåò çàìåòíåå ïðè îòêëîíåíèè ôîðìû îò íàèáîëåå
ýíåðãåòè÷åñêè îïòèìàëüíîé (äëÿ RP-ìîäåëè ýòî êóá).

Ïîâåðõíîñòíîå äàâëåíèå ñæèìàåò íàíîêðèñòàëë, è äëÿ òîãî ÷òîáû ñîáëþñòè èçîáàðè÷-
íîñòü P = 0 ìû äîëæíû óâåëè÷èòü ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå, ÷òî îáëåã÷àåò ïëàâëåíèå
íàíîêðèñòàëëà.

Äëÿ RP-ìîäåëè êðèâûå Tm(N,P = 0) çàêàí÷èâàþòñÿ ïðè Ncr � ìèíèìàëüíî âîçìîæ-
íîì ðàçìåðå íàíîêðèñòàëëà. Äëÿ êóáà Ncr = 10, è Ncr óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè äåôîðìàöèè
ôîðìû íàíîêðèñòàëëà. Åñëè ïîëàãàòü, ÷òî çíà÷åíèå Ncr ýòî ðàçìåð êðèñòàëëè÷åñêîãî çà-
ðîäûøà ñ äàííîé ôîðìîé ïîâåðõíîñòè ïðè P (Ncr) = 0, òî ìîæíî ïîëó÷èòü ðàçìåðíóþ
çàâèñèìîñòü äëÿ òåìïåðàòóðû íà÷àëà êðèñòàëëèçàöèè Tcr. Ýêñòðàïîëÿöèÿ èçîáàðè÷åñêîé

çàâèñèìîñòè T ∗cr(N
− 1

3
cr ) = Tcr(N

− 1
3

cr )/Tm(∞) íà ìàêðîêðèñòàëë (N
− 1

3
cr = 0) ïîêàçàëà, ÷òî

çíà÷åíèå T ∗cr(N
− 1

3
cr = 0) ðàâíî 0, 713 äëÿ ñòåðæíåâèäíûõ è 0, 857 äëÿ ïëàñòèí÷àòûõ ôîðì

íàíîêðèñòàëëà. Ýòî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðàâèëîì Òàðíáóëëà, ÷òî ïîçâîëÿåò óòâåðæäàòü, ÷òî ïî-

ëó÷åííàÿ çàâèñèìîñòü T ∗cr(N
− 1

3
cr ) îïèñûâàåò ðàçìåðíóþ çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû íà÷àëà

êðèñòàëëèçàöèè Mo ïðè P = 0.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíò No 16-03-00041_à) è Ïðî-
ãðàììû Ïðåçèäèóìà ÐÀÍ (ïðîãðàììà No I.13).

1. Ì.Í. Ìàãîìåäîâ. Êðèñòàëëîãðàôèÿ, 2017, 62, 3, 487-504.
2. E.N. EAkhmedov. Journal of Physics and Chemistry of Solids, 2018, 121, 62-66.
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ÎÁÎÁÙ�ÍÍÀß ÌÎÄÅËÜ ÑÎÏÐÎÒÈÂËÅÍÈß ÊÀÏÈÖÛ

ÕâåñþêÂ.È.

ÌÃÒÓ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

khvesyuk@bmstu.ru

Ïðîáëåìà ðàçâèòèÿ òåîðèè ñîïðîòèâëåíèÿ Êàïèöû ìåæäó òâ¼ðäûìè òåëàìè â íàñòîÿ-
ùåå âðåìÿ îñîáåííî àêòóàëüíà â ñâÿçè ñ ðàçâèòèåì íàíîòåõíîëîãèé, ãäå ýòè ñîïðîòèâëå-
íèÿ èãðàþò âàæíóþ, à èíîãäà îïðåäåëÿþùóþ ðîëü â ïåðåíîñå òåïëà. Òåîðèÿ àêóñòè÷åñêîãî
íåñîîòâåòñòâèÿ (ÀÌÌ) ýòîãî ÿâëåíèÿ ðàçâèòà â [1, 2]. Îäíàêî, â ýòîé ìîäåëè äîïóùåí ðÿä
îãðàíè÷åíèé, íå ó÷èòûâàþùèõ âàæíûå ñâîéñòâà àêóñòè÷åñêèõ âîëí, ðàñïðîñòðàíÿþùèõñÿ
â òâ¼ðäûõ òåëàõ. 1) Ó÷òåíû òîëüêî ïðîäîëüíûå âîëíû. 2) Íå ó÷òåíî, ÷òî ïðè ïðåëîìëåíèè
è îòðàæåíèè àêóñòè÷åñêèõ âîëí ëþáîãî òèïà îäíîâðåìåííî âîçíèêàþò êàê ïðîäîëüíûå,
òàê è ïîïåðå÷íûå âîëíû [3, 4]. 3) Íå ó÷òåíî ÿâëåíèå ïîëíîãî âíóòðåííåãî îòðàæåíèÿ, ÷òî
âíîñèò çàìåòíûé âêëàä â ñîïðîòèâëåíèå Êàïèöû. Ýòî ñóùåñòâåííî èçìåíÿåò ïîñòàíîâêó
çàäà÷è, â ÷àñòíîñòè, ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ íà ïîâåðõíîñòè êîíòàêòà (èíòåðôåéñå).

Â ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå ïîñòðîåíà ìîäåëü, ó÷èòûâàþùàÿ âñå óêàçàííûå ñâîéñòâà àêó-
ñòè÷åñêèõ âîëí. Âûïîëíåíû ðàñ÷¼òíûå îöåíêè, êîòîðûå ïîêàçàëè õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ëó÷øåå, ÷åì â ïðåäûäóùèõ ðàáîòàõ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ìèíèñòåðñòâà íàóêè è îáðàçîâàíèÿ Ðîññèéñêîé Ôå-
äåðàöèè, ïðîåêò 16.8107.2017 / 6.7.

1. Õàëàòíèêîâ È.Ì. // ÆÝÒÔ 1952. Ò. 22. Ñ. 687.
2. Little W.A. // Can. J. Phys. 1959. Vol. 37. P. 334.
3. Ëàíäàó Ë.Ä., Ëèôøèö Å.Ì. Òåîðèÿ óïðóãîñòè. Ì.: Ôèçìàòëèò, 2007. 264 c.
4. Êðàñèëüíèêîâ Â.À. Êðûëîâ Â.Â. Ââåäåíèå â ôèçè÷åñêóþ àêóñòèêó. Ì.: Íàóêà, 1984. 403 c.

ÏÎËÓ×ÅÍÈÅ ÒÎÍÊÈÕ ÏËÅÍÎÊ ÌÅÄÈ Ñ ÏÎÌÎÙÜÞ
ÊÎÌÁÈÍÈÐÎÂÀÍÍÎÃÎ ÐÀÇÐßÄÀ ÏÐÈ ÀÒÌÎÑÔÅÐÍÎÌ ÄÀÂËÅÍÈÈ.

ÓñåíîâÅ.À.,*1,3 ÏàçûëÀ.Ñ.,3 ÄàíèÿðîâÒ.Ò.,3 ÄîñáîëàåâÌ.Ê.,2

ÃàáäóëëèíÌ.Ò.,1 ÐàìàçàíîâÒ.Ñ.2

1ÍÍËÎÒ, ÊàçÍÓ èì. Àëü-Ôàðàáè, Àëìàòû, Êàçàõñòàí, 2ÍÈÈÝÒÔ, ÊàçÍÓ èì.
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Â äàííîé ðàáîòå áûë èçó÷åí ìåòîä ïîëó÷åíèÿ òîíêèõ ïëåíîê ìåäè íà ïîâåðõíîñòè
êðåìíèåâîé ïîäëîæêè ñ ïîìîùüþ êîìáèíèðîâàíèÿ äâóõ òèïîâ ðàçðÿäà ïðè àòìîñôåðíîì
äàâëåíèè: èìïóëüñíîãî èñêðîâîãî ðàçðÿäà è ïëàçìåííîé ñòðóè ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè
(íà îñíîâå äèýëåêòðè÷åñêîãî áàðüåðíîãî ðàçðÿäà (ÄÁÐ)) â ïîòîêå èíåðòíûõ ãàçîâ He è Àr.
Â äàííîì ñëó÷àå èñêðîâîé ðàçðÿä ñëóæèë èñòî÷íèêîì ìîíîìåðîâ (precursor) è íàíî÷àñòèö
ìàëûõ ðàçìåðîâ, êîòîðûå ïîïàäàÿ â îáëàñòü îäíîðîäíîãî áàðüåðíîãî ðàçðÿäà ïëàçìåííîé
ñòðóè óâåëè÷èâàþòñÿ â ðàçìåðàõ (çà ñ÷åò êîàãóëÿöèè èëè ïîâåðõíîñòíîãî ðîñòà) è îñà-
æäàþòñÿ íà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè. Áûëî èçó÷åíî íåñêîëüêî âàðèàíòîâ ðàñïîëîæåíèÿ
ýëåêòðîäîâ èñêðîâîãî ðàçðÿäà. Òàêæå áûëè ïîëó÷åíû äèíàìè÷åñêàÿ ÂÀÕ êîìáèíèðîâàí-
íîãî ðàçðÿäà. Òåìïåðàòóðà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè ïðè âçàèìîäåéñòâèè ñ êîìáèíèðîâàí-
íîûì ðàçðÿäîì áûëà èññëåäîâàíà ñ ïîìîùüþ òåðìîïàðû è ñðàâíåíà ñ òåìïåðàòóðîé ïðè
èñêðîâîì ðàçðÿäå. Òîëùèíà è èçîáðàæåíèå ïîâåðõíîñòè ïîëó÷àåìûõ òîíêèõ ïëåíîê ïðè
ðàçíîé äëèòåëüíîñòè âðåìåíè îáðàáîòêè áûëè èçó÷åíû ñ ïîìîùüþ ñêàíèðóþùåãî ýëåê-
òðîííîãî ìèêðîñêîïà (ÑÝÌ) ïðè ðàçíîé ðàçðåøàþùåé ñïîñîáíîñòè. Òàêæå áûë ïîëó÷åí
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ýëåìåíòíûé ñîñòàâ ïîâåðõíîñòè ïîëó÷åííûõ òîíêèõ ïëåíîê ñ ïîìîùüþ ýíåðãîäèñïåðñèîí-
íîé ñïåêòðîñêîïèè íà áàçå ÑÝÌ. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîêàçàëè ÷òî êîìáèíàöèÿ èì-
ïóëüñíîãî èñêðîâîãî ðàçðÿäà è ïëàçìåííîé ñòðóè ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè â íåñêîëüêî
ðàç óâåëè÷èâàåò ñòåïåíü îñàæäåíèÿ òîíêèõ ïëåíîê íà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè.

ÍÀÍÎÐÀÇÌÅÐÍÛÅ ÍÅÎÄÍÎÐÎÄÍÎÑÒÈ Â NiO

ØóëÿòåâÄ.À.,*1 ÌóõàìåäîâÁ.,1 ÏîíîìàðåâàÀ.Â.,1 ÀáðèêîñîâÈ.À.,1

ÁîæêîÑ.È.,2 ÈîíîâÀ.Ì.,2 ÌàçèëêèíÀ. À.,2 ÑìèðíîâàÀ. È.,2 ÂîëñÁ.,3

ØâåöÈ. Â.3

1ÌÈÑèÑ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÈÔÒÒ ÐÀÍ, ×åðíîãîëîâêà, Ðîññèÿ, 3CRANN, Äóáëèí,
Èðëàíäèÿ

*shulyatev@mail.ru

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû áûëî èçó÷åíèå íåîäíîðîäíîñòè ìîíîêðèñòàëëîâ NiO (è Ni1-
xLix)O, âûðàùåííûõ ìåòîäîì áåñòèãåëüíîé çîííîé ïëàâêè. Ðàçëè÷íûå òèïû íåîäíîðîäíî-
ñòåé â äèàïàçîíå îò ìèëëèìåòðîâûõ ðàçìåðîâ äî íàíîðàçìåðíûõ íàáëþäàëèñü ñ èñïîëü-
çîâàíèåì ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèè, ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè, LEED, AFM è STM/STS.
Â ÷àñòíîñòè, AFM/STM èññëåäîâàíèÿ âûÿâèëè íåîáû÷íóþ ãðàíóëèðîâàííóþ ñòðóêòóðó
íà ïîâåðõíîñòè NiO (100) ñ òèïè÷íûì ðàçìåðîì ãðàíóë â íåñêîëüêî íàíîìåòðîâ. Íàíîãðà-
íóëèðîâàííàÿ ñòðóêòóðà áûëà òàêæå èçó÷åíà ìåòîäàìè íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé ýëåêòðîííîé
äèôðàêöèè (LEED) è ïðîñâå÷èâàþùåé ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè (TEM). Îöåíêà ðàçìå-
ðà êîãåðåíòíîé îáëàñòè ïî øèðèíå LEED-ïÿòåí è TEM-èçîáðàæåíèé õîðîøî ñîãëàñóåò-
ñÿ ñ äàííûìè AFM-STM. Ïåðâîïðèíöèïíûå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî âîçìîæíîé ïðè÷èíîé
ôîðìèðîâàíèÿ íàíîãðàíóëèðîâàííîé ñòðóêòóðû ÿâëÿåòñÿ èñêàæåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðå-
øåòêè âîêðóã âàêàíñèè Ni. Ñîãëàñíî DFT ðàñ÷åòàì, äèàìåòð îáëàñòè àòîìíûõ ñìåùåíèé
âîêðóã âàêàíñèè Ni ñîñòàâëÿåò 1,2 íì, ÷òî î÷åíü áëèçêî ê ðàçìåðó ãðàíóë, íàáëþäàåìûõ
â STM.

ÝÌÏÈÐÈ×ÅÑÊÈÅ ÎÖÅÍÊÈ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÍÎÃÎ ÍÀÒßÆÅÍÈß
ÃÐÀÍÈÖ ÇÅÐÅÍ Â ×ÈÑÒÛÕ ÂÅÙÅÑÒÂÀÕ

ÏðîêîôüåâÑ.È.

ÈÔÒÒ ÐÀÍ, ×åðíîãîëîâêà, Ðîññèÿ

prokof@issp.ac.ru

Â ðàìêàõ ìîäåëè, ðàññìàòðèâàþùåé ãðàíèöû çåðåí êàê îäíîðîäíûé æèäêîïîäîáíûé
ñëîé â òâåðäîé ìàòðèöå, ïîëó÷åíû ýìïèðè÷åñêèå óðàâíåíèÿ, îïèñûâàþùèå òåìïåðàòóð-
íûå çàâèñèìîñòè óñðåäíåííîãî ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ âûñîêîóãëîâûõ ãðàíèö çåðåí â
÷èñòûõ âåùåñòâàõ. Ïðåäëàãàåìûå âûðàæåíèÿ ñâÿçûâàþò ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå ãðà-
íèö çåðåí ñ òåìïåðàòóðîé ïëàâëåíèÿ, ýíòàëüïèåé ïëàâëåíèÿ è ìîëÿðíûì îáúåìîì ÷èñòûõ
ýëåìåíòîâ â òâåðäîì ñîñòîÿíèè ïðè òåìïåðàòóðå ïëàâëåíèÿ. Íà èõ îñíîâå òàêæå ïîëó-
÷åíû ýìïèðè÷åñêèå âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå ãðàíèö çåðåí ñ
ïîâåðõíîñòíûìè íàïðÿæåíèÿìè ýëåìåíòîâ â òâåðäîì è æèäêîì ñîñòîÿíèÿõ ïðè òåìïå-
ðàòóðå ïëàâëåíèÿ. Ïðåäëîæåííûå ýìïèðè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ ìîãóò áûòü ïîëåçíû äëÿ
êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè óñðåäíåííîãî ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ âûñîêîóãëîâûõ ãðàíèö
çåðåí â ýëåìåíòàðíûõ òâåðäûõ òåëàõ ïðè íå ñëèøêîì íèçêîé ãîìîëîãè÷íîé òåìïåðàòóðå.
Ïðèâåäåíû ïàðàìåòðû òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé ñðåäíåãî ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ
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âûñîêîóãëîâûõ ãðàíèö çåðåí â 57 ýëåìåíòàõ. Îöåíåííàÿ îøèáêà îïðåäåëåíèÿ âåëè÷èí ïî-
âåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ ãðàíèö çåðåí ñîïîñòàâèìà ñ îøèáêàìè èõ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî
îïðåäåëåíèÿ.

ÒÅÏËÎÅÌÊÎÑÒÜ È ÒÅÏËÎÏÐÎÂÎÄÍÎÑÒÜ ÍÀÍÎÏËÅÍÎÊ È
ÍÀÍÎÍÈÒÅÉ ÊÐÅÌÍÈß È ÃÅÐÌÀÍÈß

ÁàðèíîâÀ.À.,* ËþÁ.

ÌÃÒÓ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*barinovE6@bmstu.ru

Íàíîïëåíêè è íàíîíèòè êðåìíèÿ è ãåðìàíèÿ ÿâëÿþòñÿ êëàññè÷åñêèì ïðèìåðîì ñòðóê-
òóð, â êîòîðûõ ñðåäíÿÿ äëèíà ñâîáîäíîãî ïðîáåãà ïåðåíîñ÷èêîâ òåïëà (ôîíîíîâ) ñîïîñòà-
âèìà ñ íàèìåíüøèì ðàçìåðîì îáðàçöà (òîëùèíà ïëåíêè, äèàìåòð íèòè). Äàííîå îáñòîÿ-
òåëüñòâî ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ òàê íàçûâàåìîãî ðàçìåðíîãî ýôôåêòà � çàâèñèìîñòè
ñâîéñòâ îò õàðàêòåðíîãî ðàçìåðà è ãåîìåòðèè îáðàçöà [1, 2]. Äëÿ îöåíêè âëèÿíèÿ ðàçìåðà
íà òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä, îñíîâàííûé íà ðåøåíèè òðàíñ-
ïîðòíîãî óðàâíåíèÿ Áîëüöìàíà â ïðèáëèæåíèè âðåìåíè ðåëàêñàöèè [3]. Ïðè ýòîì äëÿ ïðî-
âåäåíèÿ êîíêðåòíûõ êîëè÷åñòâåííûõ ðàñ÷åòîâ íåîáõîäèìû, âî-ïåðâûõ, çàêîí äèñïåðñèè
(çàâèñèìîñòü ÷àñòîòû ôîíîíîâ îò âîëíîâîãî âåêòîðà), à âî-âòîðûõ, âðåìåíà ñâîáîäíîãî
ïðîáåãà ôîíîíîâ ìåæäó ïîñëåäîâàòåëüíûìè àêòàìè âçàèìîäåéñòâèé.

Â äàííîé ðàáîòå äèñïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ ïîëó÷åíû íà îñíîâå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ
óïðóãîñòè ñïëîøíîé ñðåäû äëÿ ïëåíêè è öèëèíäðà [4, 5] ñ ñâîáîäíûìè ãðàíèöàìè.

Âðåìÿ ñâîáîäíîãî ïðîáåãà îïðåäåëÿëîñü ñîãëàñíî ïðàâèëó Ìàòòèññåíà êàê êîìáèíà-
öèÿ 1) âðåìåíè ìåæäó ïîñëåäîâàòåëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè ôîíîíîâ (òðåõôîíîííûå
âçàèìîäåéñòâèÿ), 2) âðåìåíè ðàññåÿíèÿ íà íåîäíîðîäíîñòÿõ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è
3) âðåìåíè ìåæäó ïîñëåäîâàòåëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè ñ ãðàíèöåé îáðàçöà [3].

Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ ïîëó÷åíû çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè è òåïëîïðî-
âîäíîñòè íàíîïëåíîê è íàíîíèòåé êðåìíèÿ è ãåðìàíèÿ îò òåìïåðàòóðû è ðàçìåðà ñòðóê-
òóðû. Ïðåäñòàâëåííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ îöåíêè ïðîöåññîâ òåï-
ëîïåðåíîñà â ïåðñïåêòèâíûõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ óñòðîéñòâàõ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ìèíèñòåðñòâà íàóêè è îáðàçîâàíèÿ Ðîññèéñêîé Ôå-
äåðàöèè, ïðîåêò 16.8107.2017 / 6.7.
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ÑÏÎÑÎÁÍÎÑÒÈ ÍÀÍÎÑÒÐÓÊÒÓÐÈÐÎÂÀÍÍÛÕ ÌÀÒÅÐÈÀËÎÂ ÍÀ
ÎÑÍÎÂÅ ÒÎÍÊÈÕ ÏË�ÍÎÊ ÎÊÑÈÄÎÂ ÌÅÒÀËËÎÂ Â ÑÐÅÄÍÅÌ ÈÊ
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Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïîâûøåíèå êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ìàòåðèàëîâ Aλ â ñðåä-
íåì äèàïàçîíå ÈÊ èçëó÷åíèÿ âåñüìà àêòóàëüíî äëÿ çàäà÷ ñîçäàíèÿ ïåðñïåêòèâíûõ
áîëîìåòðè÷åñêèõ äàò÷èêîâ è èíòåíñèôèêàöèè ðàäèàöèîííîãî òåïëîîáìåíà. Â êà÷åñòâå
óñòðîéñòâ�àáñîðáåðîâ ÈÊ èçëó÷åíèÿ ìîãóò âûñòóïàòü, íàïðèìåð, òîíêîïë¼íî÷íûå (ñ õà-
ðàêòåðíûìè òîëùèíàìè h = 10 . . . 100 íì) ïîêðûòèÿ [1] íà ðàçëè÷íûõ ïîäëîæêàõ. Ïðè
ýòîì èñïîëüçóþòñÿ ïë¼íêè ìåòàëëîâ, ïîëóïðîâîäíèêîâ, à òàêæå èõ îêñèäû, íèòðèäû è
ò.ä. [2].

Ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðèè Äðóäå [3] ïðîâåäåíû ðàñ÷¼òû îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìåòàëëè-
÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ (Ti, Cr è ò.ä.). Â ðåçóëüòàòå îïðåäåëåíû ñïåêòðàëüíûå êîýôôèöèåíòû
ïðåëîìëåíèÿ nλ, ýêñòèíöèè kλ è ïîãëîùåíèÿ Aλ ïðè λ = 2, 5 . . . 15 ìêì è T = 300 . . . 1000
Ê.

Ïîëó÷åíèå îáðàçöîâ òîíêîïë¼íî÷íûõ àáñîðáåðîâ íà îñíîâå îêñèäîâ òèòàíà ïðîâåäå-
íî ñ ïîìîùüþ èîííî-ïó÷êîâîãî ðàñïûëåíèÿ Ti ìèøåíè â ñìåñè àðãîíà è êèñëîðîäà ïðè
äàâëåíèè ãàçîâîé ñìåñè îêîëî 3 ìÏà ñ ïîñëåäóþùèì îñàæäåíèåì àòîìîâ íà ïîäëîæêå èç
ñèëèêàòíîãî ñòåêëà. Ïîëó÷åííûå ïîêðûòèÿ ïîäâåðãàëèñü êîìïëåêñó èññëåäîâàíèé ñ öå-
ëüþ óñòàíîâëåíèÿ îñîáåííîñòåé èõ ñòðóêòóðû è ïîëó÷åíèÿ äàííûõ îá èõ ïîãëîùàòåëüíîé
ñïîñîáíîñòè.

Îáðàçöû ïë¼íîê èìåëè õàðàêòåðíóþ òîëùèíó ïîðÿäêà 600 íì. Èññëåäîâàëèñü ñïåê-
òðû ïîãëîùåíèÿ èñõîäíîé ïîäëîæêè, à òàêæå ïîäëîæêè ñ ïîêðûòèåì äëÿ äâóõ ñëó÷àåâ: â
ñëó÷àå ïàäåíèÿ èçëó÷åíèÿ ñî ñòîðîíû ïîêðûòèÿ è ñî ñòîðîíû áåç ïë¼íêè. Äëÿ âñåõ èññëå-
äîâàííûõ ñèñòåì çàâèñèìîñòè Aλ èìåþò ñóùåñòâåííî íåìîíîòîííûé õàðàêòåð ñ íàëè÷èåì
íåñêîëüêèõ ýêñòðåìóìîâ â èññëåäîâàííîì äèàïàçîíå λ.

Ðåçþìèðóÿ ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé, ìîæíî óòâåðæäàòü, ÷òî ïðèìåíåíèå òîíêîïëå-
íî÷íûõ ïîêðûòèé ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü ñðåäíå èíòåãðàëüíîãî ïîãëîùåíèÿ Āλ ≈ 0, 37 . . . 0, 39
â äèàïàçîíå λ = 2, 5 . . . 15 ìêì, ÷òî â 3. . . 4 ðàçà âûøå, ÷åì Āλ ïîäëîæêè èç ñèëèêàòíîãî
ñòåêëà.

1. Lodenquai J.P. // Solar Energy, Vol. 53. � 2. pp. 209-210.
2. Jiang B. et al. // ECS Transactions, Vol. 64. � 8. pp. 179-183.
3. Arnold G.S. // Applied Optics, Vol. 23. �9. pp. 1434-1436.
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Ïîëèìåðíûå íàíîêîìïîçèòû ñ ÷àñòèöàìè ìåòàëëîâ (â ò. ÷. ñåðåáðà) îáëàäàþò óíèêàëü-
íûìè îïòè÷åñêèìè, òåïëîôèçè÷åñêèìè è áàêòåðèöèäíûìè ñâîéñòâàìè, ÷òî îïðåäåëÿåò
àêòóàëüíîñòü èõ ñîçäàíèÿ è èññëåäîâàíèÿ. Îäíèì èç èíòåðåñíûõ âèäîâ òàêèõ ìàòåðèà-
ëîâ ÿâëÿþòñÿ íàíîêîìïîçèòû íà îñíîâå îòâåðæäàþùèõñÿ ýïîêñèäíûõ îëèãîìåðîâ (ÝÎ),
â êîòîðûõ íàíî÷àñòèöû îáðàçóþòñÿ ïðè âîññòàíîâëåíèè èîíîâ ñåðåáðà èç åãî ïðåêóðñî-
ðà (ñîëè). Âàæíûì óñëîâèåì ôîðìèðîâàíèÿ òàêîãî íàíîêîìïîçèòà ÿâëÿåòñÿ ðàñòâîðåíèå
ïðåêóðñîðà â îëèãîìåðíîé ìàòðèöå. Ïîýòîìó öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå âîññòàíîâ-
ëåíèÿ ñåðåáðà èç åãî ïðåêóðñîðà (íèòðàòà) â ýïîêñèäíûõ ìàòðèöàõ.

Â êà÷åñòâå îñíîâíûõ îáúåêòîâ èññëåäîâàíèÿ èñïîëüçîâàëè äèàíîâûé ýïîêñèäíûé îëè-
ãîìåð Epikote 828 c Mn=375 ïðîèçâîäñòâà ãðóïïû êîìïàíèé Hexion (ÑØÀ) è ïîëèãëè-
öèäèëîâûé ýôèð îëèãîîêñèïðîïèëåíòðèîëà Ëàïðîêñèä 703 ñ Mn=732 è fEP=2,43 ïðîèç-
âîäñòâà ÎÎÎ ¾ÍÏÏ Ìàêðîìåð¿. Â êà÷åñòâå ïðåêóðñîðà ìåòàëëà èñïîëüçîâàëè íèòðàò
ñåðåáðà (÷.ä.à., Merck). Èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäèëè ìåòîäàìè äèôôåðåíöèàëüíîé ñêàíèðóþ-
ùåé êàëîðèìåòðèè íà ïðèáîðå DSC Q-100 (TA Instruments, ÑØÀ) â äèàïàçîíå 188�473 Ê
â àòìîñôåðå àðãîíà ïðè ñêîðîñòè íàãðåâà 10 Ê/ìèí è ðåôðàêòîìåòðèè íà ïðèáîðå ÓÐË-1
ïðè 22◦C ïî ñòàíäàðòíîé ìåòîäèêå.

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû ñâèäåòåëüñòâóþò, ÷òî íà ñêîðîñòü âîññòàíîâëåíèÿ
èîíîâ ñåðåáðà èç ïðåêóðñîðà âëèÿþò ñêîðîñòü ðàñòâîðåíèÿ è âîçìîæíîñòü ñîëüâàòàöèè
ìîëåêóë íèòðàòà ñåðåáðà â ÝÎ. Ïîêàçàíà ðîëü ïðèðîäû ýïîêñèäíîãî îëèãîìåðà ïðè âîñ-
ñòàíîâëåíèè Ag+ â ýïîêñèäíîé ìàòðèöå. Ïðîâåäåííûå èññëåäîâàíèÿ ïîçâîëÿþò îïòèìè-
çèðîâàòü ïîëó÷åíèå in situ ñòàáèëüíûõ íàíîäèñïåðñèé ñåðåáðà â îëèãîìåðàõ, íà îñíîâå
êîòîðûõ ïëàíèðóåòñÿ ïîëó÷åíèå ýïîêñèàìèííûõ íàíîêîìïîçèòîâ ñ óëó÷øåííûìè îïòè÷å-
ñêèìè è èíûìè ñâîéñòâàìè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ
èññëåäîâàíèé (Ïðîåêò � 17-08-00630).

ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÎÅ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒÀ
ÂßÇÊÎÑÒÈ ÍÀÍÎÆÈÄÊÎÑÒÅÉ
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1ÑÔÓ, Êðàñíîÿðñê, Ðîññèÿ, 2ÈÒ ÑÎ ÐÀÍ, Íîâîñèáèðñê-90, Ðîññèÿ, 3ÍÃÀÑÓ,
Íîâîñèáèðñê, Ðîññèÿ

*arrivent@yandex.ru

Èíòåðåñ ê íàíîæèäêîñòÿì óñòîé÷èâî ðàñòåò äâà ïîñëåäíèõ äåñÿòèëåòèÿ. Ñâÿçàíî ýòî
ñ óæå ñóùåñòâóþùèìè è âîçìîæíûìè â áóäóùåì èõ ïðèìåíåíèÿìè. Òàê êàê îáû÷íî â
ïðèëîæåíèÿõ èìåþò ìåñòî òå÷åíèÿ íàíîæèäêîñòåé, òî îïðåäåëÿþùóþ ðîëü èãðàåò èõ
âÿçêîñòü. Íåñìîòðÿ íà çíà÷èòåëüíûé íàêîïëåííûé ýêñïåðèìåíòàëüíûé ìàòåðèàë, çäåñü
âñå åùå ïðîäîëæàþòñÿ äèñêóññèè (ñì., íàïðèìåð, îáçîðû [1�4]). Ïðîòèâîðå÷èÿ ñâÿçàíû ñ
âîïðîñîì, çàâèñèò ëè âÿçêîñòü íàíîæèäêîñòåé îò ðàçìåðà ÷àñòèö, è åñëè çàâèñèò, òî êàê
[4].
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Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ñèñòåìàòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ êîýôôèöèåíòà âÿç-
êîñòè íàíîæèäêîñòåé. Âñåãî áûëî èçó÷åíî íåñêîëüêî äåñÿòêîâ íàíîæèäêîñòåé íà îñíîâå
âîäû, ýòèëåíãëèêîëÿ è ìàøèííîãî ìàñëà ñ íàíî÷àñòèöàìè: SiO2, Al2O3, TiO2, ZrO2, CuO,
Fe2O3, Fe3O4, àëìàç. Îáúåìíàÿ êîíöåíòðàöèÿ ÷àñòèö ìåíÿëàñü îò 0,1 äî 8,0%. Ðàçìåð ÷à-
ñòèö âàðüèðîâàëñÿ îò 5 äî 150 íì. Íàíî÷àñòèöû áûëè ïðèîáðåòåíû ó êîìïàíèé ÎÀÎ
¾Ïëàçìîòåðì¿ (ã. Ìîñêâà) è ÎÎÎ ¾Ïîðîøêîâûå òåõíîëîãèè¿ (ã. Òîìñê, ÷àñòèöû Fe3O4,
CuO). Âñå èññëåäóåìûå â äàííîé ðàáîòå íàíîæèäêîñòè ïðèãîòàâëèâàëèñü ñòàíäàðòíûì
äâóõøàãîâûì ìåòîäîì [5].

Èçìåðåíèå êîýôôèöèåíòà âÿçêîñòè íàíîæèäêîñòåé ïðîâîäèëîñü ñ ïîìîùüþ ðîòàöèîí-
íîãî âèñêîçèìåòðà Áðóêôèëüäà DV2T ñî ñìåííûìè øïèíäåëÿìè. Èñïîëüçîâàëñÿ òàêæå
ðîòàöèîííûé âèñêîçèìåòð OFITE-900. Âñå èçìåðåíèÿ ïðîâåäåíû ïðè òåìïåðàòóðå 25°C.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå ÐÍÔ (ïðîåêò �17-79-20218).

1. Hosseini S.Sh., Shahrjerdi A., Vazifeshenas Y. // Aust. J. Basic Appl. Sci. 2011. V. 5. No. 10. P. 417.
2. Mahbubul I.M., Saidur R., Amalina M.A. // Int. J. Heat Mass Transfer. 2012. V. 55. P. 874.
3. Murshed S.M.S., Estell�e P. // Renew. Sust. Energy Rev. 2017. V. 76. P. 1134.
4. Koca D.H., Doganay S., Turgut A., Tavman I.H., Saidur R., Mahbubul I.M. // Renew. Sust. Energy

Rev. 2018. V. 82. P. 1664.
5. Rudyak V.Yà., Minakov A.V., Smetanina M.S., Pryazhnikov M.I. // Dokl. Phys. 2016. V. 61. No. 3.

P. 152.

ÍÀÍÎÏÎÐÈÑÒÛÅ ÓÃËÅÐÎÄÍÛÅ ÌÀÒÅÐÈÀËÛ ÄËß
ÑÓÏÅÐÊÎÍÄÅÍÑÀÒÎÐÎÂ

ÂåðâèêèøêîÄ.Å.,* Êî÷àíîâàÑ.À., ÄîëæåíêîÀ.Â., ØêîëüíèêîâÅ.È.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*vitkina-darya@yandex.ru

Â êà÷åñòâå ýëåêòðîäíûõ ñòðóêòóð äëÿ ñóïåðêîíäåíñàòîðîâ øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ óã-
ëåðîäíûå ìàòåðèàëû. Ïðè÷èíîé ýòîãî ÿâëÿåòñÿ ðÿä óíèêàëüíûõ ñâîéñòâ óãëåðîäà, òàêèõ
êàê, âûñîêàÿ êîððîçèîííàÿ ñòîéêîñòü, äîñòàòî÷íàÿ ýëåêòðîííàÿ ïðîâîäèìîñòü, âûñîêàÿ
òåìïåðàòóðíàÿ ñòîéêîñòü, âîçìîæíîñòü ðåãóëèðîâêè çíà÷åíèé óäåëüíîé ïîâåðõíîñòè è
äðóãèõ ïàðàìåòðîâ ïîðèñòîé ñòðóêòóðû â ïðîöåññå ñèíòåçà. Êðîìå òîãî, ìíîãîîáðàçèå
ôîðì óãëåðîäíûõ ìàòåðèàëîâ òàêæå ïîçâîëÿåò áîëåå ãèáêî ïîäõîäèòü ê âûáîðó ýëåê-
òðîäíûõ ìàòåðèàëîâ ñóïåðêîäåíñàòîðà. Íà ýíåðãî¼ìêîñòü óãîëüíîãî ýëåêòðîäà âëèÿþò
òàêèå ñâîéñòâà óãëåðîäíîãî ìàòåðèàëà êàê: òèï èñõîäíîãî ñûðüÿ, åãî äèñïåðñíîñòü è ýëå-
ìåíòíûé ñîñòàâ, ðåæèìû ïðåäïèðîëèçà è àêòèâàöèè, ìîäèôèêàöèÿ ïîñëå àêòèâàöèè è
äð. Â êà÷åñòâå ñûðüÿ äëÿ àêòèâàöèè ìîæíî èñïîëüçîâàòü ðàçëè÷íûå ìàòåðèàëû: ïîëè-
ìåðû, íåôòÿíîé ïåê, èñêîïàåìûé óãîëü, ðàñòèòåëüíóþ áèîìàññó (òîðô, äðåâåñèíó è åå
êîìïîíåíòû, ñêîðëóïó îðåõîâ) è äð. Âàæíûì óñëîâèåì ñ òåõíèêî-ýêîíîìè÷åñêèõ ïîçèöèé
ÿâëÿåòñÿ íèçêàÿ ñòîèìîñòü, äîñòóïíîñòü è îäíîðîäíîñòü ñûðüÿ. Äëÿ ýôôåêòèâíîãî ôîð-
ìèðîâàíèÿ äâîéíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ñëîÿ â ñóïåðêîíäåíñàòîðàõ íåîáõîäèìî îáåñïå÷èòü
âûñîêîðàçâèòóþ ïîâåðõíîñòü ýëåêòðîäíûõ ìàòåðèàëîâ. Èìåííî ïîýòîìó îäíèì èç ñàìûõ
ðàñïðîñòðàíåííûõ ýëåêòðîäíûõ ìàòåðèàëîâ ÿâëÿåòñÿ àêòèâèðîâàííûé óãîëü ñ áîëüøîé
óäåëüíîé ïîâåðõíîñòüþ. Âàæíóþ ðîëü èãðàåò ñîñòîÿíèå ïîâåðõíîñòè óãëåðîäíîãî ìàòå-
ðèàëà (íàïðèìåð, íàëè÷èå ïîâåðõíîñòíûõ Ñ-Î ãðóïï, êðàåâîé óãîë ñìà÷èâàíèÿ è äðóãèå
ôèçèêî-õèìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè.

Äàííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà ðàçðàáîòêå è èññëåäîâàíèþ âûñîêîýôôåêòèâíûõ àêòèâè-
ðîâàííûõ óãëåé èç äðåâåñèíû. Ïðîâåäåíà îáøèðíàÿ ðàáîòà ïî îïðåäåëåíèþ îïòèìàëüíûõ
ðåæèìîâ ñèíòåçà äàííûõ óãëåðîäíûõ ìàòåðèàëîâ äëÿ äîñòèæåíèÿ âûñîêèõ óäåëüíûõ ýëåê-
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ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

òðîõèìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ñóïåðêîíäåíñàòîðîâ ñ âîäíûì è îðãàíè÷åñêèì ýëåêòðîëèòà-
ìè. Ïîêàçàíî, ÷òî ðàçðàáîòàííûå ìàòåðèàëû îáëàäàþò âûñîêîé ðåñóðñíîé ñòàáèëüíîñòüþ.
Äîñòèãíóòî áîëåå 1 200 000 öèêëîâ çàðÿäà-ðàçðÿäà ñóïåðêîíäåíñàòîðà ñ ýëåêòðîëèòîì 1Ì
òåòðàýòèëàììîíèÿ òåòðàôòîðáîðàò. Èññëåäîâàíà íàíîïîðèñòàÿ ñòðóêòóðà àêòèâèðîâàí-
íûõ óãëåé, âûñêàçàíû ãèïîòåçû î âëèÿíèè ïàðàìåòðîâ ïîðèñòîé ñòðóêòóðû íà óäåëüíûå
ýëåêòðîõèìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà çà ñ÷åò ãðàíòà Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ïðîåêò íîìåð � 14-50-
00124).

ÁÈÎÖÈÄÍÀß ÀÊÒÈÂÍÎÑÒÜ ÃÈÄÐÎÔÎÁÈÇÎÂÀÍÍÛÕ
ÎËÈÃÎÃÅÊÑÀÌÅÒÈËÅÍÃÓÀÍÈÄÈÍÎÂ Â ÝÏÎÊÑÈÄÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÀÕ

Êîñàêîâè÷Å.Î.,1 ÆàâîðîíîêÅ.Ñ.,1 ÑàôîíîâÀ.Â.,2 Ñåí÷èõèíÈ.Í.*2

1ÌÒÓ (ÌÈÒÕÒ èì. Ì.Â. Ëîìîíîñîâà), Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÈÔÕÝ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*isenchikhin.ras@gmail.com

Ïðè äëèòåëüíîì èñïîëüçîâàíèè àíòèáàêòåðèàëüíûõ è àíòèôóíãèöèäíûõ ïðåïàðàòîâ
ó ìíîãèõ áàêòåðèé è ïàðàçèòè÷åñêèõ ãðèáîâ ïîÿâëÿåòñÿ ðåçèñòåíòíîñòü ê äåéñòâóþùèì
âåùåñòâàì, ÷òî òðåáóåò ïîñòîÿííîãî ïîèñêà íîâûõ ïðîòèâîìèêðîáíûõ êîìïîíåíòîâ. Ñðå-
äè ñîâðåìåííûõ áèîöèäíûõ ìàòåðèàëîâ øèðîêîãî ñïåêòðà äåéñòâèÿ îïðåäåëåííûé èíòå-
ðåñ ïðåäñòàâëÿåò ãðóïïà îëèãîãåêñàìåòèëåíãóàíèäèíîâ (ÎÃÌÃ), ïåðñïåêòèâíàÿ â êà÷å-
ñòâå äîáàâêè â ðàçëè÷íûå ïîëèìåðíûå ìàòåðèàëû. Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû ñîñòîÿëà â
ìîäèôèöèðîâàíèè ýïîêñèàìèííûõ ñèñòåì ïðîèçâîäíûìè ÎÃÌÃ, à òàêæå â èññëåäîâàíèè
òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ è áèîöèäíîé àêòèâíîñòè îòâåðæäåííûõ êîìïîçèöèé. Â êà÷åñòâå
îáúåêòîâ áûëè èñïîëüçîâàíû äèàíîâûé ýïîêñèäíûé îëèãîìåð (ÝÎ) Epikote 828 cMn = 375
(Hexion, ÑØÀ) è ïîëèãëèöèäèëîâûé ýôèð îëèãîîêñèïðîïèëåíòðèîëà Ëàïðîêñèä 703 ñMn

= 732 è fEP = 2,43 (ÎÎÎ ¾ÍÏÏ ¾Ìàêðîìåð¿, Ðîññèÿ); ïàëüìèòàò è ñòåàðàò ÎÃÌÃ, ñèíòå-
çèðîâàííûå èç ÎÃÌÃ-ãèäðîõëîðèäà ñ Mn = 951 è 0,47 ðàçâåòâëåíèé íà ìîëåêóëó. Ñèíòåç
àääóêòîâ ñîëåé ÎÃÌÃ ñ ÝÎ ïðîâîäèëè â àâòîêëàâå (èçá. äàâëåíèå 4 àòì) â òå÷åíèå 2 ÷.
Ïðîäóêòû ñèíòåçà ââîäèëè â ýïîêñèàìèííóþ ñìåñü è ïðîâîäèëè îòâåðæäåíèå ïî ðàçðàáî-
òàííîìó ðàíåå ðåæèìó ñ ïîëó÷åíèåì ïîëíîñòüþ îòâåðæäåííîãî ïîëèìåðà. Îáðàçöû äëÿ
èññëåäîâàíèé (â âèäå ïëåíîê) ãîòîâèëè ìåòîäîì ïîëèâà. Äëÿ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íûì ñîäåðæà-
íèåì ÎÃÌÃ â ìàòðèöå ïðîàíàëèçèðîâàíà ýâîëþöèÿ òåìïåðàòóðû ñòåêëîâàíèÿ â ïðîöåññå
îòâåðæäåíèÿ; îöåíåíà òåðìîñòàáèëüíîñòü è îïðåäåëåíû íåêîòîðûå ìåõàíè÷åñêèå õàðàêòå-
ðèñòèêè ïîëèìåðíûõ ïðîäóêòîâ. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ÌÒÒ-òåñòà îöåíåíà àíòèáàêòåðèàëü-
íàÿ àêòèâíîñòü ïîëíîñòüþ îòâåðæäåííûõ ïëåíîê. Äëÿ îáðàçöîâ, âûäåðæàííûõ â òå÷åíèå
íåäåëè â ïèòàòåëüíîé ñðåäå (íà îñíîâå äðîææåâîãî ýêñòðàêòà, òðèïòîíà è äåêñòðîçû),
èíîêóëèðîâàííîé øòàììîì P. putida Ê12, áûë âûÿâëåí áèîöèäíûé ýôôåêò. Ðåçóëüòàòû
ïîêàçàëè ïåðñïåêòèâíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ýïîêñèàìèííûõ ïîëèìåðîâ, ìîäèôèöèðîâàííûõ
ãèäðîôîáèçèðîâàííûì ÎÃÌÃ, â êà÷åñòâå àíòèáàêòåðèàëüíûõ ìàòåðèàëîâ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ
èññëåäîâàíèé (Ïðîåêò � 18-08-01252À).
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ÎðàçáàåâÑ.À.,*1,2 ÆóìàäèëîâÐ.Å.,2 ÆóíèñáåêîâÀ.Ò.,1 ÐàìàçàíîâÒ.Ñ.,1

ÃàáäóëëèíÌ.Ò.,2 ÄîñáîëàåâÌ.Ê.,1,2 ÁàòðûøåâÄ.Ã.2

1ÍÈÈÝÒÔ, Àëìàòû, Êàçàõñòàí, 2ÍÍËÎÒ, Àëìàòû, Êàçàõñòàí

*sagi.orazbayev@gmail.com

Òåíäåíöèÿ ðàçâèòèÿ íàíîìàòåðèàëîâ óæå ïîçâîëÿåò íàãëÿäíî óáåäèòüñÿ, ÷òî îäíîé èç
íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûõ îáëàñòåé â íàíîòåõíîëîãèè ÿâëÿåòñÿ ñèíòåç óãëåðîäíûõ íàíî-
ìàòåðèàëîâ. Â ñâîþ î÷åðåäü íàíî÷àñòèöû � ýòî èçîëèðîâàííûå òâåðäîôàçíûå îáúåêòû,
ðàçìåðû êîòîðûõ âî âñåõ òðåõ èçìåðåíèÿõ ñîñòàâëÿþò îò 1 äî 100íì. Íà ñåãîäíÿøíèé
äåíü èçó÷àåòñÿ ìíîãî èíòåðåñíûõ îòêðûòèé, ñâÿçàííûõ ñ ôèçèêî-õèìè÷åñêèìè õàðàê-
òåðèñòèêàìè óãëåðîäíîãî íàíîìàòåðèàëà (ÓÍÌ). Ýòî îáíàðóæèâàåò áîëüøèå âîçìîæíî-
ñòè ïðèìåíåíèÿ ÓÍÌ â ðàçíûõ îáëàñòÿõ íå òîëüêî íàóêè, íî è â ñòðîèòåëüñòâå, ýíåð-
ãåòèêå, ýëåêòðîíèêå è ò.ä. Â äàííîé ðàáîòå äëÿ ïîëó÷åíèÿ óãëåðîäíûõ íàíîìàòåðèàëîâ
áûë èñïîëüçîâàí ìåòîä õèìè÷åñêîãî îñàæäåíèÿ èç ãàçîâîé ôàçû ñ ïëàçìåííûì óñèëåíèåì
(PECVD). Ïîëó÷åíèå óãëåðîäíûõ íàíî÷àñòèö îñóùåñòâëÿåòñÿ â ïëàçìå âûñîêî÷àñòîòíîãî
ðàçðÿäà 13,56 ÌÃö, ñîãëàñóþùèì óñòðîéñòâîì òèïà L. Äàííàÿ óñòàíîâêà ñîñòîèò èç âà-
êóóìíîé êàìåðû, â êîòîðóþ èíòåãðèðîâàíà ñèñòåìà öèëèíäðè÷åñêèõ òðóá ñ ýëåêòðîäàìè.
Ýëåêòðîäû âûïîëíåíû â âèäå ïëîñêîïàðàëëåëüíûõ äèñêîâ, ðàñïîëîæåííûõ íà ðàññòîÿíèè
20 ìì. Òåìïåðàòóðà â âàêóóìíîé êàìåðå ðåãóëèðóåòñÿ ñèñòåìîé îõëàæäåíèÿ è íàãðåâà ñ
èñïîëüçîâàíèåì æèäêîãî àçîòà è íàãðåâàòåëÿ. Òàêèì îáðàçîì ìîæíî âàðüèðîâàòü òåìïå-
ðàòóðó ïëàçìîîáðàçóþùåé ñðåäû â äèàïàçîíå îò -20 äî 1000 ◦Ñ. Íà àêòèâíûõ ýëåêòðîäàõ
â åìêîñòíîì ðàçðÿäå èíäóöèðóåòñÿ ïîñòîÿííûé òîê, íàïðÿæåíèå ñàìîñìåùåíèÿ êîòîðîãî
ïðÿìûì îáðàçîì âëèÿåò íà êîíöåíòðàöèþ ïîòîêà ýëåêòðîíîâ â ïëàçìå. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ
ïëàçìîõèìè÷åñêîãî ñèíòåçà è ôîðìèðîâàíèÿ íàíî÷àñòèö ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä, îñíîâàííûé
íà èçìåðåíèè íàïðÿæåíèÿ ñàìîñìåùåíèÿ VDC. Ïîëó÷åííûå íàíî÷àñòèöû àíàëèçèðóþòñÿ
ñ ïîìîùüþ ýëåêòðîííîãî ñêàíèðóþùåãî ìèêðîñêîïà Quanta 3D, äåëàþòñÿ ìèêðîñíèìêè.

Â äàííîé èññëåäîâàòåëüñêîé ðàáîòå áûëè ñèíòåçèðîâàíû óãëåðîäíûå íàíî÷àñòèöû ìå-
òîäîì PECVD è âûÿñíèëîñü, ÷òî ðàçëè÷íûå ïàðàìåòðû, òàêèå êàê òåìïåðàòóðà â ðàáî÷åé
êàìåðå, íàïðÿæåíèå ñàìîñìåùåíèÿ, äàâëåíèå ãàçà è ïð., ïðÿìûì îáðàçîì âëèÿþò íà èõ
ôîðìèðîâàíèå. Ê ïðèìåðó, ñòàëî èçâåñòíî, ÷òî â ñëó÷àå ïîâûøåíèÿ òåìïåðàòóðû ñ êîì-
íàòíîé äî 1000 ◦Ñ âðåìÿ îáðàçîâàíèÿ íàíî÷àñòèö óãëåðîäà óâåëè÷èâàåòñÿ â 4 ðàçà.

1. J. Lin, S. Orazbayev, M. H�enault, Th. Lecas, K. Takahashi and L. Boufendi. E�ects of gas
temperature, pressure, and discharge power on nucleation time of nanoparticles in low pressure
C2H2/Ar RF plasmas // Journal of Applied Physics 122, 163302 (2017).

2. L. Boufendi, A. Bouchoule, �Particle nucleation and growth in a low-pressure argon-silane
discharge,� Plasma Sources Sci. Technol., vol. 3, no. 3, pp. 262, 1994.

3. U. Bhandarkar, U. Kortshagen, S.L. Girshick. Numerical study of the e�ect of gas temperature on
the time for onset of particle nucleation in argon�silane low-pressure plasmas // J. Phys. D: Appl.
Phys. 36 (2003) 1399�1408.
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ÐÀÑÑÅßÍÈß ÑÂÅÒÀ
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*ivanovad.97@mail.ru

Â äîêëàäå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ (ïëàâëåíèå, êðè-
ñòàëëèçàöèÿ, ðîòàòîðíûå ôàçû ïàðàôèíîâ) ìåòîäîì äèíàìè÷åñêîãî è ñòàòè÷åñêîãî ðàñ-
ñåÿíèÿ ñâåòà â âîäíûõ ýìóëüñèÿõ èíäèâèäóàëüíûõ ïàðàôèíîâ ïàðàôèíîâ C19H40, C20H42,
C21H44, C23H48, C24H50, C25H52, C26H54, è C28H58 è íåêîòîðûõ áèíàðíûõ ñìåñÿõ óêàçàí-
íûõ ïàðàôèíîâ. Ýìóëüñèè ïðèãîòîâëåíû ìåòîäîì óëüòðàçâóêîâîãî äèñïåðãèðîâàíèÿ áåç
èñïîëüçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíî-àêòèâíûõ âåùåñòâ è îñòàâàëèñü óñòîé÷èâûìè â òå÷åíèå ãî-
äà, õàðàêòåðíûé ðàçìåð ýìóëüñèè îêîëî 100 íì. Ïàðàôèíîâûå ýìóëüñèè � ïåðñïåêòèâíûé
ìàòåðèàë äëÿ ýôôåêòèâíûõ òåïëîíîñèòåëåé (PCM, Phase Change materials).

Èñïîëüçóÿ ìåòîä äèíàìè÷åñêîãî è ñòàòè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà, ïðîâåäåíû èññëåäîâà-
íèÿ óêàçàííûõ ýìóëüñèé â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð. Àâòîðàìè ïðåäëîæåíà íîâàÿ
ìåòîäèêà îïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóð ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ïàðàôèíîâ îñíîâàííàÿ íà àíàëèçå
òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿííîãî ñâåòà [1, 2]. Îïðåäåëåííûå â ðà-
áîòå òåìïåðàòóðû ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ èíäèâèäóàëüíûõ ïàðàôèíîâ õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ
èìåþùèìèñÿ îïóáëèêîâàííûìè äàííûìè.

1. V.N. Kuryakov et al 2018 IOP Conf. Ser.: Mater. Sci. Eng. 347 012034.
https://doi.org/10.1088/1757-899X/347/1/012034.

2. Ä.Ä. Èâàíîâà, Ê.È. Êèåíñêàÿ, Â.Í. Êóðüÿêîâ. Óñïåõè â õèìèè è õèìè÷åñêîé òåõíîëîãèè: ñá.
íàó÷. òð., 2017, Ò. XXXI, 4 (185), 88-90.

ÖÈÔÐÎÂÛÅ ÑÈÑÒÅÌÛ ÑÁÎÐÀ È ÎÁÐÀÁÎÒÊÈ ÈÍÔÎÐÌÀÖÈÈ È
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Îïèñàíà óñòàíîâêà, ðåàëèçóþùàÿ øèðîêî èçâåñòíûé ìåòîä òåìïåðàòóðíûõ âîëí [1],
îñíîâíûå ôóíêöèîíàëüíûå óñòðîéñòâà êîòîðîé ðàáîòàþò ïîä óïðàâëåíèåì êîìïüþòåðà è
ìèêðîêîíòðîëëåðîâ. Óñòàíîâêà ñîñòîèò èç îïòè÷åñêîãî êâàíòîâîãî ãåíåðàòîðà (ÎÊÃ), àì-
ïëèòóäíîãî ìîäóëÿòîðà, âàêóóìíîé êàìåðû äëÿ èññëåäóåìîãî îáðàçöà, ñíàáæåííîé ýëåê-
òðîòåðìè÷åñêèì îáîðóäîâàíèåì è ñèñòåìîé ïîäà÷è ãàçà, à òàêæå èç èçìåðèòåëüíûõ äàò÷è-
êîâ è öèôðîâîé ñèñòåìû îáðàáîòêè ñèãíàëîâ. Ìîäóëÿòîð ïðåâðàùàåò èçëó÷åíèå íåïðåðûâ-
íîãî ÎÊÃ â ïîòîê òåïëîâûõ èìïóëüñîâ, âîçäåéñòâóþùèõ íà ïîâåðõíîñòü ïëîñêîãî îáðàçöà.
Â îáðàçöå âîçáóæäàåòñÿ òåìïåðàòóðíàÿ âîëíà. Ðàáîòà àìïëèòóäíîãî ìîäóëÿòîðà æåñòêî
ñâÿçàíà ñ ðàáîòîé ãåíåðàòîðà îïîðíîãî íàïðÿæåíèÿ, ôîðìèðóþùåãî ñèãíàë, ïîçâîëÿþ-
ùèé ñóäèòü î ôàçå êîëåáàíèé òåïëîâîãî ïîòîêà. ×àñòîòà ìîäóëÿöèè óñòàíàâëèâàåòñÿ ïî
êîìàíäå êîìïüþòåðà â äèàïàçîíå îò 1 äî 100 Ãö è ñòàáèëèçèðóåòñÿ [2]. Òåìïåðàòóðíàÿ
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âîëíà ïðîõîäèò ÷åðåç îáðàçåö. Êîëåáàíèÿ òåìïåðàòóðû âòîðîé ïëîñêîé ïîâåðõíîñòè îá-
ðàçöà ïðè ïîìîùè òåðìîïàðû è ôîòîäàò÷èêà ïðåâðàùàþòñÿ â ýëåêòðè÷åñêèå ñèãíàëû,
êîòîðûå, ïðîéäÿ ÷åðåç àíàëîãîâûå íîðìèðóþùèå öåïè, ïîñòóïàþò íà àíàëîãî-öèôðîâîé
ïðåîáðàçîâàòåëü (ÀÖÏ), à çàòåì â êîìïüþòåð. Ðàáîòà íîðìèðóþùèõ öåïåé óïðàâëÿåòñÿ
êîìïüþòåðîì [3], áëàãîäàðÿ ÷åìó àïåðòóðà ÀÖÏ èñïîëüçóåòñÿ ýôôåêòèâíî. Êîìïüþòåð
îñóùåñòâëÿåò Ôóðüå ïðåîáðàçîâàíèå ñèãíàëà è îïîðíîãî íàïðÿæåíèÿ, ÷òî ïîçâîëÿåò îïðå-
äåëèòü ôàçîâîå çàïàçäûâàíèå ñèãíàëà è åãî àìïëèòóäó. Ïî ýòèì ïàðàìåòðàì êîìïüþòåð
ðàññ÷èòûâàåò òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòü è îòíîñèòåëüíóþ òåïëîåìêîñòü îáðàçöà. Òåìï íà-
ãðåâà îáðàçöà ðåãóëèðóåòñÿ êîìïüþòåðîì, áëàãîäàðÿ ÷åìó âåñü ïðîöåññ èçìåðåíèÿ ïðîòå-
êàåò â àâòîìàòè÷åñêîì ðåæèìå.

1. Èâëèåâ À. Ä. // Òåïëîôèçèêà âûñîêèõ òåìïåðàòóð, 2009, V. 47. No. 5. P. 771.
2. Âåêøèíà Î. À., Âåêøèí È. Ì., Êóðè÷åíêî À. À., Èâëèåâ À. Ä. // Èçìåðèòåëüíàÿ òåõíèêà,

2010, No. 6. P. 42.
3. Âåêøèí È. Ì., Âåêøèíà Î. À., Êóðè÷åíêî À. À., Èâëèåâ À. Ä. // Èçìåðèòåëüíàÿ òåõíèêà,

2012, No. 11. P. 26.
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Îáúåêò èññëåäîâàíèÿ � òåïëîîòâîäÿùèå ïðîêëàäêè � îòå÷åñòâåííûå àíàëîãè ìàòåðèà-
ëîâ ñåðèè SilPad, GapPad è Bond-Play çàðóáåæíîãî ïðîèçâîäñòâà, øèðîêî ïðåäñòàâëåííûõ
íà ðûíêå ýëåêòðîííîãî îáîðóäîâàíèÿ. Äëÿ âûïîëíåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è ðàçðàáîòàíà
è èçãîòîâëåíà óñòàíîâêà ïî èçìåðåíèþ òåïëîïðîâîäíîñòè ìåòîäîì ïëîñêîãî ñëîÿ ïðè ñòà-
öèîíàðíîì òåïëîâîì ïîòîêå. Äèàïàçîí ðàáîòû îò óðîâíÿ àçîòíûõ òåìïåðàòóð äî +150 ◦Ñ,
êðîìå òîãî, óñòàíîâêà ñêîíñòðóèðîâàíà òàêèì îáðàçîì, ÷òî íà íåé ìîãóò ïðîâîäèòüñÿ
èçìåðåíèÿ ïðè íàãðóçêå îáðàçöà èçáûòî÷íûì äàâëåíèåì äî 1200 êÏà. Ñ öåëüþ èñêëþ-
÷åíèÿ òåïëîâûõ óòå÷åê îò îáðàçöà çà ñ÷åò åñòåñòâåííîé êîíâåêöèè ïðåäóñìîòðåíî âàêóó-
ìèðîâàíèå èçìåðèòåëüíîé ÿ÷åéêè, êîòîðîå òàêæå îáåñïå÷èâàåò îòñóòñòâèå êîíäåíñàöèè è
çàìîðàæèâàíèÿ âîäÿíîãî ïàðà èç îêðóæàþùåãî âîçäóõà âíóòðè ÿ÷åéêè ïðè ðàáîòå â íèç-
êîòåìïåðàòóðíîì äèàïàçîíå. Ãåîìåòðè÷åñêàÿ êîíôèãóðàöèÿ îáðàçöîâ: äèñêè äèàìåòðîì
15 ìì è òîëùèíîé îò 0,5 äî 5 ìì.

Àòòåñòàöèîííûå îïûòû ïðîâîäèëèñü íà îáðàçöå èç îïòè÷åñêîãî áåñöâåòíîãî ñòåêëà
ìàðêè ÒÔ1 (ÃÎÑÒ 13659-96) ñ àòòåñòîâàííîé õàðàêòåðèñòèêîé çàâèñèìîñòè òåïëîïðîâîä-
íîñòè îò òåìïåðàòóðû â èíòåðâàëå 50� 500 Ê. Òî÷íîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ îöåíèâà-
åòñÿ ïðåäåëüíîé îòíîñèòåëüíîé ïîãðåøíîñòüþ 3% ïðè äîâåðèòåëüíîé âåðîÿòíîñòè 0,95.

1. Öâåòêîâ Ô.Ô., Ãðèãîðüåâ Á.À. Òåïëîìàññîîáìåí: Ó÷åáíîå ïîñîáèå äëÿ âóçîâ. � 2-å èçä. èñïð.
è äîï. � Ì.: Èçä-âî ÌÝÈ, 2005. �550 ñ.

2. Ìåðåóöà Å. Â., Áóòîâ Ð. À. Èññëåäîâàíèå òåïëîïðîâîäíîñòè äëÿ ðàáî÷èõ ôòîðóãëåðîäíîãî
ñîñòàâà ìåòîäîì ïëîñêîãî ñëîÿ// Ïîòåíöèàë ñîâðåìåííîé íàóêè. 2016. �3. C.23-31.
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Íà îñíîâå ìåòîäà ôîòîìåòðè÷åñêîãî àíàëèçà ñòðóêòóðíûõ èçîáðàæåíèé (ÔÀÑÈ), êî-
òîðûé ðàíåå áûë ðàçðàáîòàí â ÈÌÅÒ ÐÀÍ, áûëà ïðåäëîæåíà ïðîöåäóðà îïðåäåëåíèÿ
êîýôôèöèåíòà òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè íà îáðàçöàõ èç ôîëüãè èññëåäóåìûõ ìàòåðèàëîâ.
Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòîé ìåòîäèêè áûë ïðîàíàëèçèðîâàí ïðîöåññ ðàñïðîñòðàíåíèÿ òåïëà
è ïîëó÷åíû îöåíêè òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè ìåäè, àëþìèíèÿ è â íàñòîÿùåé ðàáîòå óãëå-
ðîäà, â êîòîðûõ âîçáóæäàëîñü íåîäíîðîäíîå òåìïåðàòóðíîå ïîëå ñ ïîìîùüþ åäèíè÷íîãî
ëàçåðíîãî èìïóëüñà, âûïóùåííîãî èç ëàçåðà íåïðåðûâíî äåéñòâèÿ íà óãëåêèñëîì ãàçå, íà-
ïðàâëåííîãî â îäèí èç ôîêóñîâ ýëëèïòè÷åñêîé ìèøåíè (îáðàçöà). Ïîâåðõíîñòü ìèøåíè â
ïðîöåññå ýêñïåðèìåíòà íåïðåðûâíî çàïèñûâàëàñü íà âèäåîêàìåðó. Ïîêàäðîâàÿ îáðàáîòêà
âèäåîçàïèñè ñ âûáðàííîé ïåðèîäè÷íîñòüþ ìåòîäîì ÔÀÑÈ ïîçâîëèëà ïðîàíàëèçèðîâàòü
îñîáåííîñòè ðàñïðîñòðàíåíèÿ òåïëà ïî ïîâåðõíîñòè ìèøåíè è ïîëó÷èòü êîëè÷åñòâåííûå
õàðàêòåðèñòèêè ýòîãî ïðîöåññà. Áûëè ïîëó÷åíû âðåìåííûå è ïðîñòðàíñòâåííûå ëîêàëü-
íûå õàðàêòåðèñòèêè èõ èçìåíåíèé, ò.å. ïåðâûå è âòîðûå ÷àñòíûå ïðîèçâîäíûå ïî âðå-
ìåíè è êîîðäèíàòàì, âõîäÿùèå â óðàâíåíèå òåïëîïðîâîäíîñòè, èç êîòîðîãî îïðåäåëÿëè
êîýôôèöèåíò òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè ìàòåðèàëà ìèøåíè. Ðàçðàáîòàííàÿ ìåòîäèêà äàëà
âîçìîæíîñòü íåïîñðåäñòâåííî îïðåäåëÿòü çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ òåìïåðàòóðîïðîâîä-
íîñòè â îòëè÷èå îò ñòàíäàðòíîãî ìåòîäà, îñíîâàííîãî íà ðàçäåëüíîì îïðåäåëåíèè òåïëî-
ïðîâîäíîñòè, òåïëîåìêîñòè è ïëîòíîñòè. Ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòîâ
òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè äëÿ óãëåðîäà ñ åãî çíà÷åíèÿìè, âû÷èñëåííûìè ïî ñïðàâî÷íûì
äàííûì òåïëîôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, ïîêàçàëè äîñòàòî÷íî õîðîøåå èõ ñîâïàäåíèå.
Ðàáîòà âûïîëíåíà ïî ãîñóäàðñòâåííîìó çàäàíèþ �007-00129-18-00 è ïðè ôèíàíñîâîé ïîä-
äåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé (ãðàíò � 17-08-00098à).
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Òåïëîôèçè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ðàñòèòåëüíûõ òêàíåé îâîùåé è ôðóêòîâ çàâèñÿò îò
èõ âèäà è ñîðòà, ñòðóêòóðû, ñîäåðæàíèÿ âîäû, à òàêæå íàëè÷èÿ ïîâðåæäåíèé âñëåä-
ñòâèå ìåõàíè÷åñêèõ âîçäåéñòâèé èëè ôèòîçàáîëåâàíèé. Ïîñëåäíåå îáñòîÿòåëüñòâî ïîçâî-
ëÿåò ïðèìåíÿòü òåïëîâûå ìåòîäû íåðàçðóøàþùåãî è áåñêîíòàêòíîãî êîíòðîëÿ ñ èñïîëü-
çîâàíèåì ñèñòåì òåõíè÷åñêîãî çðåíèÿ â èíôðàêðàñíîé îáëàñòè ñïåêòðà (8-14 ìêì) ïðè
ðàçáðàêîâêå ñåëüñêîõîçÿéñòâåííîé ïðîäóêöèè. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ðåæèìíûõ ïàðàìåòðîâ
òåïëîâîãî âîçäåéñòâèÿ íåîáõîäèìî çíàòü òåïëîôèçè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ïîâåðõíîñòíûõ
è ïîäïîâåðõíîñòíûõ ðàñòèòåëüíûõ òêàíåé ðåàëüíîãî îáúåêòà êîíòðîëÿ, ÷òî âîçìîæíî ñ
ïðèìåíåíèåì êàê áåñêîíòàêòíûõ, òàê è êîíòàêòíûõ ìåòîäîâ èçìåðåíèé.

Äëÿ ðåàëèçàöèè áåñêîíòàêòíûõ èçìåðåíèé èñïîëüçîâàëñÿ àáñîëþòíûé ìåòîä [1], â êî-
òîðîì íàãðåâ ïîâåðõíîñòè îáúåêòà îðãàíèçîâàí ïðè ïîìîùè ëàçåðà ìîùíîñòüþ 0,5 Âò è
äëèíîé âîëíû 405 íì ÷åðåç ó÷àñòîê ïîâåðõíîñòè â âèäå êðóãà â òå÷åíèå íåñêîëüêèõ ìèíóò.
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Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïåðâè÷íîé èíôîðìàöèè î òåìïåðàòóðå ïîâåðõíîñòè òåëà ïðèìåíÿëñÿ òåï-
ëîâèçîð ïðîèçâîäñòâà ôèðìû FLIR ìîäåëè A35. Ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå, ðàçðàáîòàííîå
â ñðåäå LabVIEW 2016, ñëóæèò äëÿ îáðàáîòêè èçîáðàæåíèÿ, èçìåðåíèÿ òåìïåðàòóðû è
ðàñ÷åòà òåïëîïðîâîäíîñòè, à òàêæå êîýôôèöèåíòà òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè òêàíè.

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïîäïîâåðõíîñòíûõ ðàñòèòåëüíûõ
òêàíåé èñïîëüçîâàëèñü êîíòàêòíûé ìåòîä ðåãóëÿðíîãî ðåæèìà òðåòüåãî ðîäà [2] è èì-
ïóëüñíûé ìåòîä ïëîñêîãî ñëîÿ.

Ïðîâåäåííûå êàëèáðîâî÷íûå èçìåðåíèÿ íà ñòàíäàðòíûõ îáðàçöàõ ïîçâîëèëè óñòàíî-
âèòü ìàêñèìàëüíóþ ïîãðåøíîñòü äëÿ òåïëîïðîâîäíîñòè íå áîëåå 7 %.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ìèíîáðíàóêè ÐÔ â ðàìêàõ Ñîãëàøåíèÿ �
14.577.21.0214 (ÏÍÈÝÐ RFMEFI57716X0214).

1. Ïîíîìàðåâ Ñ.Â., Ìèùåíêî Ñ.Â., Äèâèí À.Ã., Âåðòîãðàäñêèé Â.À., ×óðèêîâ À.À. Òåîðåòè÷åñêèå
è ïðàêòè÷åñêèå îñíîâû òåïëîôèçè÷åñêèõ èçìåðåíèé. Ì.: ÔÈÇÌÀÒËÈÒ, 2008.

2. Lyubimova D.A., Ponomarev S.V., Divin A.G. Measurement Techniques. 2015. Ò. 57. � 12. Ñ.
1423-1429.
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Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìîòðåíû ðåçóëüòàòû èçó÷åíèÿ äèôôóçèè õðîìà è áîðà â ñïëà-
âå G 35 (ÑØÀ), â õèìè÷åñêîì ñîñòàâå êîòîðîãî íàñ÷èòûâàëîñü 12 ýëåìåíòîâ. Ñëåäóåò
îòìåòèòü, ÷òî áîð ïî ïàñïîðòó ñïëàâà íå áûë óêàçàí, íî åãî íàëè÷èå è êîíöåíòðàöèÿ
áûëè óñòàíîâëåíû â õîäå íàñòîÿùåãî èññëåäîâàíèÿ ìåòîäîì ôîòîìåòðè÷åñêîãî àíàëèçà
ñòðóêòóðíûõ èçîáðàæåíèé (ÔÀÑÈ), ðàçðàáîòàííîì â ÈÌÅÒ ÐÀÍ. Ìåòîä ÔÀÑÈ îñíîâàí
íà ñðàâíåíèè ïî äèôôåðåíöèàëüíîé ñõåìå ñïåêòðîâ ÿðêîñòè îòðàæåíèÿ âèäèìîãî ñâå-
òà îò ôðàãìåíòîâ ïîâåðõíîñòè èññëåäóåìîãî îáúåêòà è èõ èçîáðàæåíèé äî, âî âðåìÿ è
ïîñëå íàãðåâà. Èññëåäîâàíèå âûïîëíÿëîñü ìåòîäîì in situ â âûñîêîòåìïåðàòóðíîì ìåòàë-
ëîãðàôè÷åñêîì ìèêðîñêîïå. Öèôðîâàÿ ôîòîêàìåðà ïîçâîëÿëà â ïåðèîäè÷åñêîì ðåæèìå
ðåãèñòðèðîâàòü èçîáðàæåíèå èññëåäóåìîãî ôðàãìåíòà ïîâåðõíîñòè îáðàçöà. Àíàëèç äàí-
íûõ, ïîëó÷åííûõ ìåòîäîì ÔÀÑÈ, ïîçâîëèë óñòàíîâèòü âðåìåííûå è ðàäèàëüíûå çàâèñè-
ìîñòè ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ êîíöåíòðàöèé âûäåëåííûõ ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ ïåðâîãî
è âòîðîãî ïîðÿäêà, âõîäÿùèå â óðàâíåíèå äèôôóçèè. Ïîëíûé àíàëèç ïîëó÷åííûõ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïîçâîëèë ïîëó÷èòü òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòîâ
äèôôóçèè õðîìà è áîðà. Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèé àêòèâàöèè äèôôóçèè äëÿ ýòèõ
ýëåìåíòîâ áëèçêè ïî âåëè÷èíå ê èõ îöåíêàì èçâåñòíûì èç ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïî ãîñóäàðñòâåííîìó çàäàíèþ �007-00129-18-00 è ïðè ôèíàíñîâîé
ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé (ãðàíò � 17-08-00098à).
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Â ìåòîäå òåìïåðàòóðíûõ âîëí [1] ñâåäåíèÿ î òåïëîôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêàõ èñ-
ñëåäóåìîãî âåùåñòâà ñîäåðæàòñÿ â ïàðàìåòðàõ ïåðâîé ãàðìîíèêè òåìïåðàòóðíîé âîëíû,
ïðîøåäøåé ÷åðåç îáðàçåö. Êîíêðåòíî, îñíîâíûìè èíôîðìàöèîííûìè ïàðàìåòðàìè ñîîò-
âåòñòâóþùåé çàäà÷è ÿâëÿþòñÿ íà÷àëüíàÿ ôàçà è àìïëèòóäà òåìïåðàòóðíîé âîëíû. Êðîìå
ýòèõ ïàðàìåòðîâ äëÿ ðàñ÷åòà íåîáõîäèìû åùå çíàíèÿ î òîëùèíå îáðàçöà è ÷àñòîòå âîëíû.
Äàííûå ïàðàìåòðû, êàê ïðàâèëî, îïðåäåëÿþòñÿ ñòàíäàðòíûìè ìåòîäàìè ñ íåîáõîäèìîé
òî÷íîñòüþ.

Àíàëîãî-öèôðîâîå ïðåîáðàçîâàíèå ñèãíàëà ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ôàéë, ñîäåðæàùèé ñâå-
äåíèÿ î êîëåáàíèÿõ òåìïåðàòóðû çà íåñêîëüêî ïåðèîäîâ òåìïåðàòóðíîé âîëíû. Äàëüíåé-
øàÿ îáðàáîòêà òàêîãî ñèãíàëà äîëæíà îáåñïå÷èòü äîñòàòî÷íî òî÷íóþ îöåíêó çíà÷åíèé
ïàðàìåòðîâ ïðè óñëîâèè íàëè÷èÿ ïîìåõ è øóìîâ. Îïòèìàëüíàÿ îáðàáîòêà ñëàáûõ ñèãíà-
ëîâ ñîäåðæèò îïåðàöèþ ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå [2].

Íàìè èñïîëüçóåòñÿ íåñêîëüêî ïðè¼ìîâ äëÿ óñêîðåíèÿ àíàëèçà. Âî-ïåðâûõ, ïðè èçâåñò-
íîì àïðèîðè çíà÷åíèè ÷àñòîòû òåìïåðàòóðíîé âîëíû [3], óñòàíàâëèâàåòñÿ ÷àñòîòà îïðîñà
äàò÷èêîâ, ïîçâîëÿþùàÿ ñôîðìèðîâàòü ôàéë, ñîäåðæàùèé îäíî è òî æå êîëè÷åñòâî îòñ÷å-
òîâ çà ïåðèîä. Ýòî ïîçâîëÿåò â äàëüíåéøåì èñïîëüçîâàòü òàáëèöó ñèíóñîâ è êîñèíóñîâ
îïîðíîãî ñèãíàëà, íå ïðîèçâîäÿ êàæäûé ðàç èõ âû÷èñëåíèå è ýêîíîìèòü âðåìÿ ïðè ìíîãî-
êðàòíîé îáðàáîòêå. Âî-âòîðûõ, ìû èñïîëüçóåì ïåðñîíàëüíûé êîìïüþòåð ñ ìíîãîÿäåðíûì
ïðîöåññîðîì, ÷òî ïîçâîëÿåò ðàçáèâàòü ïðîöåññ àíàëèçà íà íåñêîëüêî ÷àñòåé è îáðàáàòû-
âàòü èõ ïàðàëëåëüíî. Çàòåì îïðåäåëÿåòñÿ êîìïëåêñíàÿ àìïëèòóäà òåìïåðàòóðíîé âîëíû
è ïðîèçâîäèòüñÿ ðàñ÷åò òåïëîôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíòû No. 11-08-00275 è No. 14-08-00228).

1. Èâëèåâ À. Ä. // Òåïëîôèçèêà âûñîêèõ òåìïåðàòóð, 2009, V. 47. No. 5. P. 771.
2. Âàí Òðèñ Ã. Òåîðèÿ îáíàðóæåíèÿ, îöåíîê è ìîäóëÿöèè. V/, 1. - Ì.: ¾Ñîâåòñêîå ðàäèî¿, 1972.

744 ñ.
3. ×åðíîñêóòîâ Ì. Þ., Èâëèåâ À. Ä., Ìåøêîâ Â. Â.// Òåïëîôèçèêà âûñîêèõ òåìïåðàòóð, 2017,

V. 55. No. 4. P. 634.
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Îäíîé èç âàæíåéøèõ òåïëîôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êåðàìè÷åñêèõ ïîêðûòèé, â ÷àñò-
íîñòè, òåïëîçàùèòíûõ ïîêðûòèé (ÒÇÏ), ñôîðìèðîâàííûõ íà äåòàëÿõ, ýêñïëóàòèðóåìûõ
ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, ÿâëÿåòñÿ èõ òåðìîñòîéêîñòü. Òåìïåðàòóðà ïîâåðõíîñòè äåòà-
ëåé ñ ÒÇÏ â ïðîöåññå ýêñïëóàòàöèè ìîæåò öèêëè÷åñêè èçìåíÿòüñÿ â øèðîêîì èíòåðâàëå
çà äîñòàòî÷íî êîðîòêèé ïðîìåæóòîê âðåìåíè, ÷òî ìîæåò ïðèâåñòè ê ðàçðóøåíèþ ÒÇÏ
âñëåäñòâèå âîçíèêíîâåíèÿ âûñîêèõ ìåõàíè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé, îáóñëîâëåííûõ, êàê ïðà-
âèëî, ðàçëè÷èåì â êîýôôèöèåíòàõ òåðìè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ ìàòåðèàëîâ ïîêðûòèÿ è îñ-
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íîâû [1]. Ïî ýòîé ïðè÷èíå îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò âîçìîæíîñòü êîíòðîëÿ òåðìîñòîé-
êîñòè ÒÇÏ â óñëîâèÿõ áëèçêèõ ê ýêñïëóàòàöèîííûì. Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû
êîíòðîëÿ òåðìîñòîéêîñòè ÒÇÏ, ñôîðìèðîâàííûõ ìåòîäîì àòìîñôåðíîãî ïëàçìåííîãî íà-
ïûëåíèÿ íà ïîäëîæêàõ èç æàðîïðî÷íîãî ñïëàâà ìàðêè ÂÆ-98 ïðè îäíîñòîðîííåì ãàçîâîì
íàãðåâå ïðîïàí-êèñëîðîäíîé ãîðåëêîé â óñëîâèÿõ, èìèòèðóþùèõ óñëîâèÿ ðàáîòû äåòàëåé
ãîðÿ÷åãî òðàêòà ãàçîòóðáèííîãî äâèãàòåëÿ (öèêëè÷åñêèé íàãðåâ ñ ïîñëåäóþùèì îõëàæäå-
íèåì â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 50 äî 1200 ◦C). Ïîêàçàíû ðàçëè÷èÿ â ìåõàíèçìàõ ðàç-
ðóøåíèÿ ÒÇÏ, ñôîðìèðîâàííûõ íà îñíîâå ñòàáèëèçèðîâàííîãî ìàòåðèàëà (ZrO2-7.5Y2O3)
è ñòàáèëèçèðîâàííîãî ìàòåðèàëà (ZrO2-7.5Y2O3), äîïîëíèòåëüíî ìîäèôèöèðîâàííîãî óã-
ëåðîäíûìè íàíîòðóáêàìè (0,1 ìàññ. %) â ïðîöåññå ïîëó÷åíèÿ ïîðîøêîâîãî ìàòåðèàëà.
Îáñóæäàåòñÿ âëèÿíèå äîïîëíèòåëüíî ââåäåííîãî ìîäèôèêàòîðà íà òåðìîñòîéêîñòü ñôîð-
ìèðîâàííîãî ÒÇÏ.

1. Irene Spitsberg, Jim Steibel Thermal and environmental barrier coatings for SiC/SiC CMCs in
aircraft engine applications. Int. J. Appl. Ceram. Technol., 1 [4] 291-301, 2004.
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Äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé, òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ è èñïûòàíèé ìà-
òåðèàëîâ èìååò áîëüøîå çíà÷åíèå èçìåðåíèå ïëîòíîñòè ðàäèàöèîííûõ òåïëîâûõ ïîòîêîâ
âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè [1-3].

Ñóùåñòâåííîé ïðîáëåìîé äëÿ ðàçðàáîòêè ýòàëîíîâ, îáåñïå÷èâàþùèõ åäèíñòâî èçìå-
ðåíèé ïîòîêîâ âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè, ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå èñòî÷íèêà ìîùíîãî òåïëîâîãî
ïîòîêà â ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ. Èñòî÷íèê äîëæåí îáåñïå÷èâàòü ñòàáèëüíîñòü èçëó÷å-
íèÿ âî âðåìåíè è îäíîðîäíîñòü ïëîòíîñòè òåïëîâîãî ïîòîêà íà ïëîùàäè, ïðåâûøàþùåé
ðàçìåð ïðè¼ìíîé ïëîùàäêè êàëèáðóåìûõ äàò÷èêîâ. Â êà÷åñòâå èñòî÷íèêà òåïëîâûõ ïî-
òîêîâ âûáðàíà êñåíîíîâàÿ ãàçîðàçðÿäíàÿ ëàìïà âûñîêîãî äàâëåíèÿ ìîùíîñòüþ 7 êÂò ñ
ýëëèïòè÷åñêèì îòðàæàòåëåì äèàìåòðîì 380 ìì, ôîêóñèðóþùèì òåïëîâûå ëó÷è îò äó-
ãè ãàçîðàçðÿäíîé ëàìïû è ôîðìèðóþùèì òåïëîâîé ïîòîê âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè. Äëÿ
ïîëó÷åíèÿ îäíîðîäíîãî òåïëîâîãî ïîòîêà â óñòàíîâêå èñïîëüçóåòñÿ êâàðöåâûé ñâåòîâîä,
ãåîìåòðèÿ êîòîðîãî ðàññ÷èòàíà òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ïåðåðàñïðåäåëèòü ïëîòíîñòü ïî-
òîêà ðàâíîìåðíî ïî ñå÷åíèþ. Äîñòèãíóòàÿ íåîäíîðîäíîñòü ïëîòíîñòè òåïëîâîãî ïîòîêà
ñîñòàâèëà 2 % íà ïëîùàäè 100 ìì2.

Äëÿ àáñîëþòíûõ èçìåðåíèé òåïëîâîãî ïîòîêà íà âûõîäå ñâåòîâîäà óñòàíàâëèâàþòñÿ
èçìåðèòåëüíûé ðàäèîìåòð-êàëîðèìåòð. Ðàäèîìåòð-êàëîðèìåòð èçìåðÿåò ïëîòíîñòü òåï-
ëîâîãî ïîòîêà ìåòîäîì çàìåùåíèÿ ýëåêòðè÷åñêîé ìîùíîñòüþ. Íà îñíîâå òàêîé óñòàíîâ-
êè â ÔÃÓÏ ¾ÂÍÈÈÔÒÐÈ¿ ðàçðàáîòàí è àòòåñòîâàí ¾Ãîñóäàðñòâåííûé ýòàëîí åäèíèöû
ïëîòíîñòè ðàäèàöèîííîãî òåïëîâîãî ïîòîêà â äèàïàçîíå îò 5 äî 2500 êÂò/ì2¿ ñ ìåòðîëî-
ãè÷åñêèìè õàðàêòåðèñòèêàìè: ÍÑÏ íå áîëåå 2.9 %, ÑÊÎ íå áîëåå 0.3 % [3].

1. Ð.Ø. Åíàëååâ, È.Â. Êðàñèíà, Â.Ñ. Ãàñèëîâ, Î.À. Òó÷êîâà, Ë.È. Õàéðóëëèíà. Èçìåðåíèå âû-
ñîêîèíòåíñèâíûõ òåïëîâûõ ïîòîêîâ, ÂÅÑÒÍÈÊ ÊÒÓ, ò. 16, � 15, 2013, ñ. 298-302.

2. A.V. Murthy, B.K. Tsai, R.D. Saunders. Comparative Calibration of Heat Flux Sensors in Two
Blackbody Facilities. Journal of Research of the National Institute of Standards and Technology,
V. 104, 1999, p. 487.
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Ïðåäñòàâëåíà îðèãèíàëüíàÿ èçìåðèòåëüíàÿ ñèñòåìà è ìåòîä èçìåðåíèÿ òåìïåðàòóð-
íûõ ïîëåé â èíòåãðàëüíûõ ìèêðîñõåìàõ äëÿ êîíòðîëÿ òåïëîâîãî ñîïðîòèâëåíèÿ ìåæäó
êðèñòàëëîì ìèêðîñõåìû è åå êîðïóñîì íåïîñðåäñòâåííî â ïðîèçâîäñòâåííûõ óñëîâèÿõ.
Ðàçðàáîòàííàÿ ñèñòåìà ðåàëèçîâàíà íà èíôðàêðàñíîé ìèêðîáîëîìåòðè÷åñêîé ìàòðèöå è
ïîçâîëÿåò îñóùåñòâëÿòü èçìåðåíèå òåìïåðàòóðíûõ ïîëåé ìèêðîñõåì ñ âûñîêèì ïðîñòðàí-
ñòâåííûì ðàçðåøåíèåì äî 15 ìêì. Èíôðàêðàñíàÿ ñèñòåìà èçìåðÿåò òåìïåðàòóðó â äèàïà-
çîíå 40�200 ◦C, à òàêæå ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü íåáîëüøîé ïðèðîñò òåìïåðàòóðû ìèêðîñõåì
îêîëî 1�2 ◦ C ïðè ðàçëè÷íûõ ðåæèìàõ ðàáîòû. Èíñòðóìåíòàëüíàÿ ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèé
òåìïåðàòóðû íå ïðåâûøàåò ±0,5 ◦C äëÿ ìîäåëè ÷åðíîãî òåëà. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ òåïëîâî-
ãî ñîïðîòèâëåíèÿ â ñèñòåìó âêëþ÷åíà ñïåöèàëüíàÿ ìàññèâíàÿ ìåäíàÿ òåïëîâàÿ íàãðóç-
êà, îáåñïå÷èâàþùàÿ ñòàáèëèçàöèþ òåìïåðàòóðû êîðïóñà ÈÑ â äèàïàçîíå 40�170 ◦C, ïðè
äîëãîâðåìåííîì äðåéôå ìåíåå ±0,1 ◦C. Ñèñòåìà ñîñòîèò èç îïòèêî-ýëåêòðîííîãî áëîêà ñ
ìèêðîáîëîìåòðè÷åñêîé ìàòðèöåé, èíôðàêðàñíîãî îáúåêòèâà ñ æèäêîñòíîé ñòàáèëèçàöèåé
òåìïåðàòóðû êîðïóñà íà óðîâíå ±0,02 ◦C, ìàññèâíîé òåïëîâîé íàãðóçêè ñ ðåãóëèðóåìîé
òåìïåðàòóðîé, ïðåöèçèîííîãî òåðìîñòàòà ïîòîêà æèäêîñòè ñ òâåðäîòåëüíûì îõëàæäàþ-
ùèì ýëåìåíòîì. Íîâèçíà ïîäõîäà çàêëþ÷àåòñÿ â ïðèìåíåíèè àâòîìàòè÷åñêîé êîððåêöèè
èçìåðÿåìîé òåìïåðàòóðû íà ýôôåêòèâíóþ èçëó÷àòåëüíóþ ñïîñîáíîñòü îáúåêòà, ÷òî ïîç-
âîëÿåò áåç ñïåöèàëüíîãî ÷åðíîãî ïîêðûòèÿ ñ èçâåñòíîé èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòüþ êîí-
òðîëèðîâàòü òåïëîâîå ñîïðîòèâëåíèå ìåæäó ìèêðîñõåìîé è åå êîðïóñîì â óñëîâèÿõ ïðî-
èçâîäñòâà.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (Ãðàíò � 18-08-00923).

ÏÎÂÛØÅÍÈÅ ÕÈÌÈ×ÅÑÊÎÉ ×ÈÑÒÎÒÛ ÝËÅÊÒÐÎÊÎÐÓÍÄÀ ÏÓÒÅÌ
ÂÛÑÎÊÎÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÍÎÃÎ ÏÐÎÊÀËÈÂÀÍÈß Â ÂÀÊÓÓÌÅ

ÃðèãîðåíêîÀ.Â., Áåëÿåâ Ã.Å.,* ÂëàñêèíÌ.Ñ., ËèïàòîâàÈ.À., ÆóêÀ.Ç.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*belyaev_g@yahoo.com

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû áûëî èññëåäîâàíèå âîçìîæíîñòè ïîâûøåíèÿ õèìè÷åñêîé ÷èñòî-
òû ïðîìûøëåííîãî áåëîãî ýëåêòðîêîðóíäà ïóòåì âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ïðîêàëèâàíèÿ â
âàêóóìå. Òåìïåðàòóðà îòæèãà ñîñòàâëÿëà 2023 Ê (1750◦Ñ), äàâëåíèå â âàêóóìíîé êàìåðå
áûëî íå õóæå 3× 10−3 Ïà (2× 10−5 òîðð).

Èññëåäîâàíû òðè òèïà îáðàçöîâ ïðîìûøëåííîãî áåëîãî ýëåêòðîêîðóíäà. Îáðàçöû áû-
ëè èçâëå÷åíû èç âåðõíåé ÷àñòè 6-òè òîííîãî ñëèòêà � ò.í. êîðêà, à òàêæå èç åãî ñðåäíåé è
íèæíåé ÷àñòåé. Äî è ïîñëå îòæèãà äëÿ êàæäîãî îáðàçöà áûëè ïðîâåäåíû ãðàíóëîìåòðè÷å-
ñêèå èçìåðåíèÿ ìåòîäîì ëàçåðíîé äèôðàêöèè. Ñðåäíèé ðàçìåð ãðàíóë îáðàçöîâ äî/ïîñëå
îáðàáîòêè [ìêì]: êîðêà ñëèòêà � 16/25, ñðåäíÿÿ ÷àñòü ñëèòêà � 32/32, íèæíÿÿ ÷àñòü ñëèòêà
� 64/65
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Èññëåäîâàíèå õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà îáðàçöîâ (60 ýëåìåíòîâ) áûëî îñóùåñòâëåíî ìåòî-
äîì ÈÑÏ ÌÑ. Ñóììàðíîå ñîäåðæàíèå ïðèìåñåé ïîñëå âàêóóìíîé òåðìîîáðàáîòêè ñíèçè-
ëîñü ïðèáëèçèòåëüíî íà ïîðÿäîê. Ïîñëå îáðàáîòêè îáðàçöû ýëåêòðîêîðóíäà áûëè ïðàê-
òè÷åñêè ïîëíîñòüþ î÷èùåíû îò òàêèõ ïðèìåñåé êàê Na, Mg, K, Mn è Zn. Ñîäåðæàíèå
æåëåçà â èññëåäîâàííûõ îáðàçöàõ ñíèçèëîñü â 8-10 ðàç.

Ïðîöåññ î÷èñòêè, âàêóóìíîãî ðàôèíèðîâàíèÿ êîðóíäà ñîñòîèò èç òðåõ îñíîâíûõ ñòà-
äèé: i) äèôôóçèè ïðèìåñè â îáúåìå ÷àñòèö ê ïîâåðõíîñòè; ii) èñïàðåíèÿ ïðèìåñè ñ ïîâåðõ-
íîñòè ÷àñòèöû; iii) äèôôóçèè ïðèìåñè ïî ïîðàì ÷àñòèöû.

Â ðàáîòå ïðîäåìîíñòðèðîâàíà âîçìîæíîñòü ïîâûøåíèÿ õèìè÷åñêîé ÷èñòîòû ïîðîøêîâ
ïðîìûøëåííîãî áåëîãî ýëåêòðîêîðóíäà ïóòåì âàêóóìíîé òåðìîîáðàáîòêè. Ïðåäñòàâëåí-
íûå ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ ïîëó÷åíèÿ â ïðîìûøëåííûõ ìàñøòàáàõ
àáðàçèâíûõ è îãíåóïîðíûõ êîðóíäîâûõ ìàòåðèàëîâ ïîâûøåííîé ÷èñòîòû.

ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÒÎÍÊÎÏË�ÍÎ×ÍÛÕ ÏÎÊÐÛÒÈÉ
ÍÀ ÎÑÍÎÂÅ ÏÎËÛÕ ÌÈÊÐÎÑÔÅÐ

ÏðîðîêîâàÌ.Â.,* ÁóõìèðîâÂ.Â., ÃàñüêîâÀ.Ê., ÑóëåéìàíîâÌ.Ã.

ÈÃÝÓ, Èâàíîâî, Ðîññèÿ

*prorokova_mv@list.ru

Èñïîëüçîâàíèå ýíåðãîñáåðåãàþùèõ êðàñîê äëÿ ñíèæåíèÿ ïîòåðü òåïëîâîé ýíåðãèè ïðè
òðàíñïîðòå è ïîòðåáëåíèè òåïëîâîé ýíåðãèè â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðèâëåêàåò âíèìàíèå èñ-
ñëåäîâàòåëåé è èíæåíåðîâ. Êðàñêè íà îñíîâå ïîëûõ ìèêðîñôåð, ðàñïîëîæåííûõ â ñâÿ-
çóþùåì ìàòåðèàëå, îáëàäàþò ðÿäîì äîñòîèíñòâ ïî ñðàâíåíèþ ñ òðàäèöèîííûìè âèäàìè
òåïëîâîé èçîëÿöèè: íèçêèé êîýôôèöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè, ìàëàÿ ïîãëîùàòåëüíàÿ ñïî-
ñîáíîñòü âëàãè, íèçêàÿ êîððîçèîííàÿ àêòèâíîñòü è äîñòàòî÷íàÿ ìåõàíè÷åñêàÿ ïðî÷íîñòü.
Ïðè ýòîì òîíêîïëåíî÷íûå ýíåðãîñáåðåãàþùèå ïîêðûòèÿ îáëàäàþò ñâîéñòâàìè êðàñîê,
÷òî ñóùåñòâåííî óïðîùàåò íàíåñåíèå òåïëîèçîëÿöèîííîãî ñîñòàâà íà èçîëèðóåìóþ ïî-
âåðõíîñòü.

Íåñìîòðÿ íà ïåðå÷èñëåííûå äîñòîèíñòâà, òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ýíåðãîñáåðåãàþ-
ùèõ êðàñîê èññëåäîâàíû íåäîñòàòî÷íî ïîëíî. Ïðåäñòàâëåííûå â íàó÷íîé è òåõíè÷åñêîé
ëèòåðàòóðå äàííûå î çíà÷åíèÿõ òåïëîôèçè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ îòëè÷àþòñÿ ìèíèìóì
íà ïîðÿäîê. Ïîýòîìó èññëåäîâàíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ýíåðãîñáåðåãàþùèõ òîíêî-
ïëåíî÷íûõ ïîêðûòèé (ýíåðãîñáåðåãàþùèõ êðàñîê) àêòóàëüíàÿ çàäà÷à, ðåøåíèå êîòîðîé
ïîçâîëèò ïîâûñèòü òî÷íîñòü òåïëîòåõíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ.

Â ðàáîòå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ
ñâîéñòâ ýíåðãîñáåðåãàþùèõ êðàñîê, â ÷àñòíîñòè, äàíî îïèñàíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñòåí-
äà äëÿ îöåíêè êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè è ñòåíäà äëÿ îöåíêè êîýôôèöèåíòà òåì-
ïåðàòóðîïðîâîäíîñòè êðàñîê íà îñíîâå ïîëûõ ñòåêëÿííûõ ìèêðîñôåð ìàðêè ÌÑ-Â2Ë â
ñâÿçóþùåì ìàòåðèàëå èç ñòèðîë-àêðèëîâîé äèñïåðñèè ¾Àêðèëàí 101¿.

Ïî ðåçóëüòàòàì ñåðèè ýêñïåðèìåíòîâ ñðåäíåå çíà÷åíèå êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíî-
ñòè â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 20�100 ◦Ñ ñîñòàâèëî 0,019�0,028 Âò/ìÊ â çàâèñèìîñòè îò
êîíöåíòðàöèè íàïîëíèòåëÿ. Òàêæå ïîëó÷åí äèàïàçîí çíà÷åíèé äëÿ êîýôôèöèåíòà òåìïå-
ðàòóðîïðîâîäíîñòè.

Íîâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ òîíêîïëåíî÷íûõ ïî-
êðûòèé (ýíåðãîñáåðåãàþùèõ êðàñîê) ïîâûøàþò òî÷íîñòü òåïëîòåõíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ïðè
îïðåäåëåíèè òåïëîâûõ ïîòåðü â ìíîãîñëîéíûõ îãðàæäàþùèõ êîíñòðóêöèÿõ.
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ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.
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ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÈ ÌÈØÅÍÈ ÏÐÈ ÀÁËßÖÈÈ Ñ ÈÑÏÎËÜÇÎÂÀÍÈÅÌ

×ÀÑÒÎÒÍÎ-ÌÎÄÓËÈÐÎÂÀÍÍÎÃÎ ËÀÇÅÐÍÎÃÎ ÈÌÏÓËÜÑÀ

ÊîìàðîâÏ.Ñ.,* ÑòðóëåâàÅ.Â.
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Ðàçðàáîòàíà ìåòîäèêà ôåìòîñåêóíäíîé ñïåêòðàëüíîé èíòåðôåðîìåòðèè ñ ïðèìåíåíè-
åì ÷àñòîòíî-ìîäóëèðîâàííûõ äèàãíîñòè÷åñêèõ èìïóëüñîâ äëÿ íåïðåðûâíîé ðåãèñòðàöèè
ñìåùåíèÿ ïîâåðõíîñòè ïëåíî÷íûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ìèøåíåé. Ìåòîäèêà íåïðåðûâíîé ðåãè-
ñòðàöèè îñíîâàíà íà òîì, ÷òî ðàçëè÷íûå ñïåêòðàëüíûå êîìïîíåíòû äèàãíîñòè÷åñêîãî èì-
ïóëüñà çîíäèðóþò èññëåäóåìóþ îáëàñòü ìèøåíè â ðàçëè÷íûå ìîìåíòû âðåìåíè. Ìåòîäèêà
ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü èçîáðàæåíèÿ ñ âûñîêèì ïðîñòðàíñòâåííûì è âðåìåííûì ðàçðåøåíèåì
îáðàçöîâ â ïèêîñåêóíäíîì âðåìåííîì äèàïàçîíå.

Äëÿ äèàãíîñòèêè äåôîðìàöèé èñïîëüçóåòñÿ èíòåðôåðîìåòð Ìàéêåëüñîíà ñ ïåðåíî-
ñîì èçîáðàæåíèÿ (êîíôèãóðàöèÿ Ëèííèêà) ïîâåðõíîñòè èññëåäóåìîãî îáðàçöà íà âõîäíóþ
ùåëü ñïåêòðîìåòðà. Ðàçëîæåíèå â ñïåêòð ÷àñòîòíî-ìîäóëèðîâàííîãî ñèãíàëà ñ âûõîäà èí-
òåðôåðîìåòðà ïðîâîäèëîñü ñ ïîìîùüþ äèôðàêöèîííîãî ñïåêòðîìåòðà. Çàïèñü îïòè÷åñêèõ
ñèãíàëîâ íà âûõîäå ñïåêòðîìåòðà îñóùåñòâëÿëàñü ÏÇÑ-êàìåðîé.

Ðåàëèçîâàííàÿ ñõåìà èçìåðåíèé îáåñïå÷èâàåò íåïðåðûâíóþ ðåãèñòðàöèþ ñìåùåíèÿ ïî-
âåðõíîñòè îáðàçöà êàê ôóíêöèþ âðåìåíè ñ ïðîñòðàíñòâåííûì ðàçðåøåíèåì è ðàçëè÷íûì
âðåìåííûì ðàçðåøåíèåì, îïðåäåëÿåìûì äèñïåðñèåé ñïåêòðîìåòðà.

ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÕ ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊ
ÎÐÃÑÒÅÊËÀ ÍÀ ÓÑÒÀÍÎÂÊÅ ÒÀÓ-5

ÑâèðèäåíêîÂ.È.

ÂÍÈÈÔÒÐÈ, Ìåíäåëååâî, Ðîññèÿ

visvirid@vniiftri.ru

Óñòàíîâêà ÒÀÓ-5 ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ èçìåðåíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè è òåìïåðàòóðîïðî-
âîäíîñòè òâåðäûõ îáðàçöîâ (ñ ïîãðåøíîñòüþ 2% è 5�8% ñîîòâåòñòâåííî) â äèàïàçîíå
òåìïåðàòóð îò 80 äî 360 Ê àáñîëþòíûì íåñòàöèîíàðíûì ìåòîäîì íàãðåòîãî êðóãà [1�
4]. Ìåòîä îñíîâàí íà íàãðåâå èçâåñòíûì òåïëîâûì ïîòîêîì òîíêîãî êðóãëîãî äàò÷èêà,
ïîìåùåííîãî ìåæäó äâóìÿ îáðàçöàìè èç èññëåäóåìîãî ìàòåðèàëà èëè ìåæäó îáðàçöîì
èç èññëåäóåìîãî ìàòåðèàëà è îáðàçöîì èç ìàòåðèàëà ñ èçâåñòíûìè ñâîéñòâàìè. Ðåãèñòðè-
ðóÿ çàâèñèìîñòü èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû äàò÷èêà îò âðåìåíè ïðè åãî íàãðåâå ïîñòîÿí-
íûì òîêîì, ïîëó÷àþò èíôîðìàöèþ î òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ ìàòåðèàëà. Àâòîìàòè÷å-
ñêèé ðåæèì èçìåðåíèÿ è ïîñëåäóþùàÿ îáðàáîòêà çàïèñàííûõ ðåçóëüòàòîâ îáåñïå÷èâàþòñÿ
êîìïüþòåðíî-èçìåðèòåëüíîé ñèñòåìîé ¾ÀÊÑÀÌÈÒ-6,13¿ è ïðîãðàììíûì îáåñïå÷åíèåì.
Óñòàíîâêà ÒÀÓ-5 áûëà àòòåñòîâàíà, êàê Ãîñóäàðñòâåííûé ðàáî÷èé ýòàëîí åäèíèöû òåïëî-
ïðîâîäíîñòè 2-ãî ðàçðÿäà â äèàïàçîíå 0,02�15 Âò/(ì·Ê). Îðãñòåêëî â ñèììåòðè÷íîì âàðè-
àíòå èññëåäîâàëîñü íà ÒÀÓ-5, êàê íàèáîëåå ÷àñòî âñòðå÷àåìûé è íàä¼æíûé ìàòåðèàë ìåð
3-ãî ðàçðÿäà. Èññëåäîâàíèå ïîêàçàëî íàëè÷èå ãèñòåðåçèñà â ðåçóëüòàòàõ èçìåðåíèÿ òåï-
ëîïðîâîäíîñòè îðãñòåêëà. Íà÷èíàÿ îò 200 Ê è âûøå îðãñòåêëî ïðîÿâëÿåò áîëåå âûñîêóþ
òåïëîïðîâîäíîñòü ïðè íàãðåâå îáðàçöà, ÷åì ïðè åãî îõëàæäåíèè. Ðàñõîæäåíèå äîõîäèò äî
2%, ÷òî ñîèçìåðèìî ñ ïîãðåøíîñòüþ ìåð 3-ãî ðàçðÿäà 3%.

1. Êàðñëîó Ã., Ýãåð Ä. Òåïëîïðîâîäíîñòü òâ¼ðäûõ òåë., ¾Íàóêà¿, 1964ã. 487ñ.
2. Beck J.V. International Journal Heat Mass Transfer, 1981. V.24, p. 155-164.
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3. Ñâèðèäåíêî Â.È., Óøàêîâ Ñ.È. Ñïîñîá îïðåäåëåíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ìàòåðè-
àëîâ. Àâòîðñêîå ñâèäåòåëüñòâî �1602184, 22.06.1990ã.

4. Ñâèðèäåíêî Â.È., Óøàêîâ Ñ.È. Èññëåäîâàíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êâàðöåâîãî
ñòåêëà ÊÂ íåñòàöèîíàðíûì ìåòîäîì. V Âñåñîþçíàÿ íàó÷íî-òåõíè÷åñêàÿ êîíôåðåíöèÿ ¾Ìåòðî-
ëîãè÷åñêîå îáåñïå÷åíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ èçìåðåíèé ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ¿, ã. Õàáàðîâñê.
Òåçèñû äîêëàäîâ, ÷àñòü I, 1988, ñòð. 36-37.

ÎÏÐÅÄÅËÅÍÈÅ ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒÀ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÍÎÃÎ ÍÀÒßÆÅÍÈß
ÐÀÑÒÂÎÐÎÂ ÌÅÒÎÄÎÌ ÐÅÁÈÍÄÅÐÀ

ÑàôàðîâÌ.Ì.,*1 ÍåúìàòîâÀ.,2 ÄàâëàòîâÐ.Äæ.,2 ÕàêèìîâÄ.Ø.,3

ÐàäæàáîâÀ.Ð.,3 ÐàôèåâÑ.Ñ.3

1ÔÌÃÓ èì. Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, Äóøàíáå, Òàäæèêèñòàí, 2ÒÃÏÓ èì. Ñ. Àéíè, Äóøàíáå,
Òàäæèêèñòàí, 3ÝÈÒ, Áîõòàð, Òàäæèêèñòàí

*mahmad1@list.ru

Êàê èçâåñòíî, ìîëåêóëû âíóòðè æèäêîñòè è íà åå ïîâåðõíîñòè íàõîäèòñÿ íå â îäèíàêî-
âûõ óñëîâèÿõ. Ìîëåêóëà âíóòðè æèäêîñòè íàõîäèòñÿ âî âçàèìîäåéñòâèè ñ îêðóæàþùèìè
åå äðóãèìè ìîëåêóëàìè. Ðàâíîäåéñòâóþùàÿ ýòèõ ñèë ðàâíà íóëþ. Íà ñâîáîäíîé ïîâåðõíî-
ñòè æèäêîñòè ìîëåêóëû íàõîäÿòñÿ ïîä äåéñòâèåì íåñèììåòðè÷íûõ ñèë, ò.ê. ñèëû âçàèìî-
äåéñòâèÿ ìåæäó ïîâåðõíîñòíîé ìîëåêóëîé è âíóòðåííèìè ìîëåêóëàìè æèäêîñòè ñèëüíåå,
÷åì ñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýòîé æå ìîëåêóëîé è ìîëåêóëàìè ïàðîâ æèäêîñòè, íà-
õîäÿùèõñÿ âíå ýòîé æèäêîñòè. Â ýòîì ñëó÷àå ðåçóëüòèðóþùàÿ ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà ìî-
ëåêóëó, íàõîäÿùóþñÿ íà ïîâåðõíîñòè, îòëè÷àåòñÿ îò íóëÿ è íàïðàâëåíà âíóòðü æèäêîñòè
ïî íîðìàëè ê åå ïîâåðõíîñòè. Ýòà ðåçóëüòèðóþùàÿ ñèëà ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé âîçíèêíî-
âåíèÿ ñèëû ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ è ñîçäàåò äîïîëíèòåëüíîå äàâëåíèå íà æèäêîñòü.
Ïîä äåéñòâèåì ðåçóëüòèðóþùåé ñèëû ìîëåêóëû, íàõîäÿùèåñÿ íà ïîâåðõíîñòè æèäêîñòè
ïðèòÿãèâàåòñÿ âî âíóòðü æèäêîñòè. Âñëåäñòâèå ýòîãî, ïëîùàäü ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ ñòðå-
ìèòñÿ ê óìåíüøåíèþ è ñàì ñëîé íàòÿãèâàåòñÿ êàê óïðóãàÿ ïëåíêà.

Äëÿ èçìåðåíèÿ êîýôôèöèåíòà ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ ðàñòâîðîâ ñèñòåìû áåíçîëà-
ïîëèñòèðîëà, áåíçîëà-ðàñòèòåëüíûõ ìàñåë, äèèçîïðîïèëîâîãî ýôèðà è áåíçîëà ïðè ðàç-
ëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è àòìîñôåðíîì äàâëåíèè èñïîëüçîâàí âûøåïåðå÷èñëåííûé ìåòîä.
Îáùàÿ îòíîñèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ êîýôôèöèåíòà ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ
ïðè äîâåðèòåëüíîé âåðîÿòíîñòè α = 0, 95% îáùàÿ îòíîñèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ
êîýôôèöèåíòà ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ, âêëþ÷àÿ (ñëó÷àéíûå, ñèñòåìàòè÷åñêèå, ìåòî-
äè÷åñêèå, èíñòðóìåíòàëüíûå è äð.) ñîñòàâëÿåò 0,032%. Êàê óñòàíîâëåíî ýêñïåðèìåíòàëü-
íûìè îïûòàìè, êîýôôèöèåíò ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ çàâèñèò îò êîíöåíòðàöèè ðàñòâî-
ðèòåëåé. Êîýôôèöèåíò ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ ÷èñëåííî ðàâåí ðàáîòå, íåîáõîäèìîé
äëÿ óìåíüøåíèÿ ïëîùàäè ïîâåðõíîñòè æèäêîñòè íà åäèíèöó.

1. Ôèçè÷åñêèé ïðàêòèêóì./ Ïîä ðåäàêöèåé Â.È.Èâåðîíîâîé/ Ì.: Íàóêà, 1968.
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ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ ÎÌÈ×ÅÑÊÎÃÎ ÍÀÃÐÅÂÀ ÑÈËÈÖÈÐÎÂÀÍÍÎÃÎ
ÊÀÐÁÈÄÀ ÊÐÅÌÍÈß ÏÐÈ ÈÇÌÅÐÅÍÈÈ ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÕ

ÑÂÎÉÑÒÂ Â ÎÁËÀÑÒÈ ÂÛÑÎÊÈÕ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐ

ÊîñòàíîâñêèéÀ.Â., ÏðîíêèíÀ.À.,* ÇåîäèíîâÌ.Ã., ÊîñòàíîâñêàÿÌ.Å.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*pronkin.a.a@gmail.com

Ñèëèöèðîâàííûé êàðáèä êðåìíèÿ SiC+Si ÿâëÿåòñÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíûì ìàòåðèàëîì.
Êàê ïðàâèëî, çíà÷åíèÿ òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðûõ èñïîëüçóþòñÿ íàãðåâàòåëè èç ñèëèöè-
ðîâàííîãî êàðáèäà êðåìíèÿ íà âîçäóõå, íå ïðåâûøàþò ∼1600 Ê.

Ïðèâåäåíî îïèñàíèå óñòàíîâêè, íà êîòîðîé ðåàëèçîâàíû è èññëåäîâàíû îñîáåííîñòè
îìè÷åñêîãî íàãðåâà ñèëèöèðîâàííîãî êàðáèäà êðåìíèÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå 1600 Ê.
Ïîêàçàíî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå îðèãèíàëüíîé ïðîãðàììû ÏÊ ñ äâóõïàðàìåòðè÷åñêîé (ñè-
ëà òîêà è òåìïåðàòóðà) îáðàòíîé ñâÿçüþ äëÿ ðåãóëèðîâàíèÿ íàïðÿæåíèÿ, ïîäâîäèìîãî
ê îáðàçöó, è ñïåöèàëüíîãî îáîðóäîâàíèÿ ïîçâîëèëî ðåàëèçîâàòü óñòîé÷èâûé ñòàöèîíàð-
íûé òåïëîâîé ðåæèì, íåîáõîäèìûé äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñîïðîòèâëåíèÿ. Èçìåðåíî óäåëüíîå
ýëåêòðè÷åñêîå ñîïðîòèâëåíèå ñèëèöèðîâàííîãî êàðáèäà êðåìíèÿ â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð
1200�2200 Ê.

ÎÁ ÎÏÐÅÄÅËÅÍÈÈ ÈÑÒÈÍÍÎÉ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÛ ÒÓÃÎÏËÀÂÊÈÕ
ÌÅÒÀËËÎÂ ÏÎ ÈÇËÓ×ÅÍÈÞ Â ¾ÑÅÐÎÌ¿ ÏÐÈÁËÈÆÅÍÈÈ

ÐóñèíÑ.Ï.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

sprusin@yandex.ru

Êàê èçâåñòíî, òåðìîìåòðû (ïèðîìåòðû) èçëó÷åíèÿ íå òðåáóþò íåïîñðåäñòâåííîãî êîí-
òàêòà ñ îáúåêòîì èçìåðåíèÿ è îáëàäàþò âûñîêèì áûñòðîäåéñòâèåì. Ïîýòîìó îíè øèðîêî
èñïîëüçóþòñÿ ïðè òåïëîôèçè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ. Îäíàêî, â ýòîì ñëó÷àå, íåîáõîäèìî
çíàòü èçëó÷àòåëüíóþ ñïîñîáíîñòü ε ìåñòà âèçèðîâàíèÿ ïðè çàäàííîé äëèíå âîëíû â íà-
ïðàâëåíèè èçëó÷åíèÿ. Ïðè÷¼ì, âåëè÷èíà ε, êàê ïðàâèëî, íåèçâåñòíà.

Â äàííîì ñîîáùåíèè ðàññìàòðèâàåòñÿ îäíîâðåìåííîå îïðåäåëåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîé
(èñòèííîé) òåìïåðàòóðû è èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè íåïðîçðà÷íîãî ñâîáîäíî èçëó÷àþ-
ùåãî îáúåêòà ïî çàðåãèñòðèðîâàííîìó ñïåêòðó òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ â ¾ñåðîì¿ ïðèáëè-
æåíèè. Ïîëàãàåòñÿ, ÷òî â çàäàííîì ñïåêòðàëüíîì èíòåðâàëå lnε = a1 + a2/λ, ãäå a1, a2 �
ïîñòîÿííûå êîýôôèöèåíòû. Ïîêàçàíî, ÷òî îáúåêò èçìåðåíèÿ ìîæåò èçëó÷àòü, êàê ¾ñåðîå¿
òåëî, äàæå â ñëó÷àå, êîãäà åãî èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü ìåíÿåòñÿ ïî ñïåêòðó â íåñêîëüêî
ðàç. Ïðåäñòàâëåíî ñîîòíîøåíèå äëÿ îöåíêè òî÷íîñòè ¾ñåðîãî¿ ïðèáëèæåíèÿ. Äëÿ òóãî-
ïëàâêèõ ìåòàëëîâ ñðàâíèâàþòñÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé â âèäèìîì
ñïåêòðå èçëó÷åíèÿ. Îáñóæäàåòñÿ èñïîëüçîâàíèå âîëüôðàìîâîé ñïèðàëè â êà÷åñòâå èñòî÷-
íèêà îñâåùåíèÿ. Îáñóæäàþòñÿ ïîäõîäû, îñíîâàííûå íà áîëåå ðåàëèñòè÷íûõ ìîäåëÿõ äëÿ
èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè.
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Thermophysical measurement techniques

ÏÐÅÖÈÇÈÎÍÍÛÅ ÈÇÌÅÐÅÍÈß ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ
ÏÀÐÀÌÅÒÐÎÂ ËÅÃÊÎÊÈÏßÙÈÕ ÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÈÕ ÆÈÄÊÎÑÒÅÉ

ÁëàãîíðàâîâË.À.,* ÌîäåíîâÀ.À.

ÌÃÓ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*blagonravovla@mail.ru

Â ðàáîòå [1] ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ öåçèÿ â
îáëàñòè àíîìàëüíîãî ïîâåäåíèÿ ýòèõ ñâîéñòâ. Èíòåðïðåòàöèþ àíîìàëèé çàòðóäíÿåò ìà-
ëàÿ âåëè÷èíà ýôôåêòîâ. Íà ó÷àñòêå ôîðñèðîâàííîãî ðîñòà àäèàáàòè÷åñêîãî òåðìè÷åñêîãî
êîýôôèöèåíòà äàâëåíèÿ (à.ò.ê.ä.) âåëè÷èíà ýôôåêòà ñîñòàâèëà 5% ïðè ñëó÷àéíîé ïîãðåø-
íîñòè, ðàâíîé 2%. Â ïðåäëàãàåìîé ðàáîòå ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà óâåëè÷èòü òî÷íîñòü èç-
ìåðåíèé. Èçó÷àåòñÿ òàêæå òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ ïðîèçâîäíàÿ à.ò.ê.ä.:

χ = (
1

T
) · (∂P

∂T
)s =

αp
cpρ

, (1)

ãäå αp � êîýôôèöèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ, cpρ � òåïëîåìêîñòü åäèíèöû îáúåìà. Äëÿ
èçìåðåíèé èñïîëüçóåòñÿ óñòàíîâêà, â êîòîðîé èçìåíåíèå äàâëåíèÿ îñóùåñòâëÿåòñÿ â ïå-
ðèîäè÷åñêîì ðåæèìå. Ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå ïîçâîëÿåò îñóùåñòâëÿòü îäíîâðåìåííîå
îñðåäíåíèå çíà÷åíèé àìïëèòóäû êîëåáàíèé äàâëåíèÿ è àìïëèòóäû êîëåáàíèé òåìïåðà-
òóðíîãî îòêëèêà ñ ïîñëåäóþùèì îïðåäåëåíèåì èõ îòíîøåíèÿ. Â óñòàíîâêå èñïîëüçîâàí
óñîâåðøåíñòâîâàííûé ìîäóëÿòîð äàâëåíèÿ, ïîçâîëÿþùèé ñîçäàâàòü êîëåáàíèÿ äàâëåíèÿ
ôîðìû, áëèçêîé ê ñèíóñîèäàëüíîé (âåëè÷èíà âòîðîé ãàðìîíèêè ñîñòàâëÿåò íå áîëåå 10%).
Îòâåòíûå òåìïåðàòóðíûå êîëåáàíèÿ îáðàçöà ðåãèñòðèðîâàëèñü ïðåöèçèîííûì íàíîâîëüò-
ìåòðîì RS-810 ñ ñèíõðîííûì öèôðîâûì äåòåêòîðîì. Äëÿ ðàçäåëåíèÿ ïîñòîÿííîãî è ïå-
ðèîäè÷åñêîãî òåìïåðàòóðíûõ ñèãíàëîâ èñïîëüçîâàëñÿ ñóïåðêîíäåíñàòîð (èîíèñòîð) áîëü-
øîé åìêîñòè, áëàãîäàðÿ ÷åìó ñòàëî âîçìîæíûì ðåãèñòðèðîâàòü îäíîìîìåíòíî àìïëèòóäó
êîëåáàíèé äàâëåíèÿ, àìïëèòóäó òåìïåðàòóðíûõ êîëåáàíèé îáðàçöà è åãî òåêóùóþ òåì-
ïåðàòóðó. Èñïîëüçóåìàÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìåòîäèêà ãàðàíòèðóåò îïðåäåëåíèå à.ò.ê.ä. ñî
ñëó÷àéíîé ïîãðåøíîñòüþ, îöåíèâàåìîé â 0,5�1%, ÷òî îáåñïå÷èâàåò âîçìîæíîñòü áîëåå ïîë-
íîãî èçó÷åíèÿ õàðàêòåðà àíîìàëèé. Ïðîâåäåíî íåñêîëüêî ñåðèé èçìåðåíèé à.ò.ê.ä. öåçèÿ
â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 320�620 Ê.

1. L.A.Blagonravov, S.N.Skovorod`ko, A.S.Krylov, L.A.Orlov et al. Phase Transition in Liquid Cesium
near 590 K // J. Non-Cryst. Solids 277 (2000) 182-187.

ÂËÈßÍÈÅ ÒÅÏËÎÂÎÃÎ ÔÎÍÀ ÍÀ ÈÇÌÅÐßÅÌÓÞ ÈÍÒÅÃÐÀËÜÍÓÞ
ÍÀÏÐÀÂËÅÍÍÓÞ ÌÎÙÍÎÑÒÜ ÈÇËÓ×ÅÍÈß ÎÁÐÀÇÖÀ ÈÇ ÑÏËÀÂÀ

Pt�10%Rh

ÌåíäåëååâÂ.ß.,* Êà÷àëîâÂ.Â.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*v_mendeleyev@ihed.ras.ru

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå èçìåðåíèå èíòåãðàëüíîé íàïðàâëåííîé ìîùíîñòè èçëó÷åíèÿ ìà-
òåðèàëîâ â êîíòðîëèðóåìûõ ãàçîâûõ ñðåäàõ ïðåäóñìàòðèâàåò èñêëþ÷åíèå èëè êîððåêò-
íûé ó÷åò îñíîâíûõ ñîñòàâëÿþùèõ òåïëîâîãî ôîíà [1]. Íà ñïåöèàëüíî ñîçäàííîé óñòàíîâêå
ýêñïåðèìåíòàëüíî îïðåäåëÿëñÿ âêëàä ñîñòàâëÿþùèõ òåïëîâîãî ôîíà â èçìåðÿåìóþ èíòå-
ãðàëüíóþ íàïðàâëåííóþ ìîùíîñòü èçëó÷åíèÿ îáðàçöà èç ñïëàâà Pt-10%Rh.

Óñòàíîâêà âêëþ÷àëà ýëåêòðîíàãðåâàòåëü ñ îáðàçöîì, èçìåðèòåëü èíòåãðàëüíîé íàïðàâ-
ëåííîé ìîùíîñòè èçëó÷åíèÿ îáðàçöà, è ìåäíûé âîäîîõëàæäàåìûé êîðïóñ, ñîñòîÿùèé èç
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äâóõ ÷àñòåé. Êîìïîíåíòû îïòè÷åñêîé ñõåìû èçìåðèòåëÿ ìîùíîñòè: âîäîîõëàæäàåìàÿ äèà-
ôðàãìà è òåðìîïàðíûé ïðèåìíèê [2] òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ, ðàñïîëîæåííûå íà îäíîé îï-
òè÷åñêîé îñè. Îäíà ÷àñòü êîðïóñà óñòàíàâëèâàëàñü ìåæäó íàãðåâàòåëåì è îõëàæäàåìîé
äèàôðàãìîé, à âòîðàÿ ÷àñòü êîðïóñà � ìåæäó îõëàæäàåìîé äèàôðàãìîé è ïðèåìíèêîì
òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ. Íà ïîâåðõíîñòè îõëàæäàåìîé äèàôðàãìû, îáðàùåííîé ê îáðàçöó,
óñòàíàâëèâàëñÿ ýêðàí ñ ïîãëîòèòåëåì [3] òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ. Ýêñïåðèìåíòû ïðîâîäè-
ëèñü â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 72 ◦C äî 640 ◦C.

Ïðîâåäåííîå èññëåäîâàíèå ïîêàçàëî, ÷òî îñíîâíîé âêëàä â òåïëîâîé ôîí, âëèÿþùèé
íà èçìåðÿåìóþ èíòåãðàëüíóþ ìîùíîñòü èçëó÷åíèÿ îáðàçöà, âíîñèò íåýêðàíèðîâàííîå èñ-
ñëåäóåìûì îáðàçöîì òåïëîâîå èçëó÷åíèå íàãðåâàòåëÿ, îòðàæåííîå âíóòðåííèìè ñòåíêàìè
îõëàæäàåìîãî êîðïóñà. Íàíåñåíèå ïîãëîòèòåëÿ [3] òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ íà âíóòðåííèå
ñòåíêè êîðïóñà ïîçâîëèëî îïðåäåëèòü èíòåãðàëüíóþ íàïðàâëåííóþ ìîùíîñòü èçëó÷åíèÿ
îáðàçöà èç ñïëàâà Pt-10%Rh ñ îòíîñèòåëüíîé ïîãðåøíîñòüþ íå áîëåå 2,5% ïðè òåìïåðà-
òóðå 640 ◦C.

1. R. B. P�erez-S�aez, L. del Campo, M. J. Tello // Int. J. Thermophys. 2008. V. 29. P. 1141.
2. Thermal Power Sensor Head, https://www.thorlabs.com/thorproduct.cfm?partnumber=S302C.
3. A. V. Grigorevskiy, L. V. Kiseleva, N. V. Strapolova // Astrophys. Space. Sci. Proc. 2013. V. 32.

P. 177.
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Äëÿ èññëåäîâàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìåòàëëîâ â øèðîêîì äèàïàçîíå òåì-
ïåðàòóð íàøåë ïðèìåíåíèå ìåòîä èçîáàðè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ, áîëåå ÷àñòî íàçûâàåìûé
ìåòîäîì ýëåêòðîâçðûâà ïðîâîäíèêîâ. Îí çàêëþ÷àåòñÿ â íàãðåâå ïðîâîëî÷íûõ îáðàçöîâ
èìïóëüñîì òîêà âûñîêîé ïëîòíîñòè çà âðåìÿ íå ïðåâûøàþùèå, êàê ïðàâèëî, 100 ìêñ. Â
òàêîì ýêñïåðèìåíòå îáû÷íî èññëåäóåòñÿ ðÿä òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ýëåêòðîïðîâîä-
íîãî âåùåñòâà: ýíòàëüïèÿ (òåïëîåìêîñòü) è ïëîòíîñòü èçìåðÿåòñÿ â øèðîêîì äèàïàçîíå
òåìïåðàòóð. Ïðè ýòîì, äëÿ ðåãèñòðàöèè çàâèñèìîñòåé ýíòàëüïèè è òåïëî¼ìêîñòè îò òåì-
ïåðàòóðû òðåáóåòñÿ çàïèñàòü êðèâûå òîêà è íàïðÿæåíèÿ ÷åðåç îáðàçåö äëÿ âû÷èñëåíèÿ
âûäåëèâøåãîñÿ äæîóëåâà òåïëà è, ñîáñòâåííî, èçìåðèòü, íàïðèìåð, ÿðêîñòíóþ òåìïåðàòó-
ðó â ïðîöåññå ýêñïåðèìåíòà ïèðîìåòðîì. Äëÿ èçìåðåíèÿ ïëîòíîñòè ïðèìåíÿåòñÿ òåíåâàÿ
ñúåìêà îáðàçöà âûñîêîñêîðîñòíîé êàìåðîé. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðè íàãðåâå îò 1500 Ê
äî 650 0Ê ÿðêîñòü òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ íà äëèíå âîëíû 900 íì ìåíÿåòñÿ íà 4 ïîðÿäêà, ÷òî
òðåáóåò ïðèìåíåíèÿ ñïåöèàëüíûõ ìåòîäèê èçìåðåíèÿ òåìïåðàòóðû. Äëÿ ðåøåíèÿ ïðîáëå-
ìû ðåãèñòðàöèè ñèãíàëà â øèðîêîì äèàïàçîíå ïðèìåíÿþòñÿ ëîãàðèôìè÷åñêèå óñèëèòåëè,
îäíàêî èõ âðåìÿ îòêëèêà ñîñòàâëÿåò, êàê ïðàâèëî, åäèíèöû ìèëëèñåêóíä. Äëÿ ïðèìå-
íåíèÿ â çàäà÷å èìïóëüñíîãî íàãðåâà ýëåêòðè÷åñêèì òîêîì áûë ðåàëèçîâàí ïèðîìåòð ñ
ëîãàðèôìè÷åñêèì óñèëèòåëåì îáåñïå÷èâàþùèé áûñòðîäåéñòâèå íà óðîâíå ìèêðîñåêóíä.
Óêàçàííûå ïèðîìåòð áûë ïðèìåíåí â ýêñïåðèìåíòå ïî èçìåðåíèþ ýíòàëüïèè è ïëîòíîñòè
æèäêîãî öèðêîíèÿ â äèàïàçîíå äàâëåíèé äî 3 êèëîáàð è äî òåìïåðàòóð áîëåå 5000 Ê.
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Êàëèíè÷åâÀ.Ã.
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Äåòàëüíîå ïîíèìàíèå íà ôóíäàìåíòàëüíîì ìîëåêóëÿðíîì óðîâíå è ñïîñîáíîñòü ïðåä-
ñêàçûâàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå, ñòðóêòóðíûå è òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà �ñâÿçàííîé"âîäû â
ãëèíàõ è äðóãèõ ïðèðîäíûõ è ñèíòåòè÷åñêèõ íàíîïîðèñòûõ ìàòåðèàëàõ ÷ðåçâû÷àéíî âàæ-
íû äëÿ ìíîãèõ ãåîõèìè÷åñêèõ è òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëå-
äîâàíèÿ òàêèõ ñèñòåì íà íàíîìåòðîâîì ìàñøòàáå íå âñåãäà âîçìîæíû, à èõ ðåçóëüòàòû
÷àùå âñåãî íå ïîääàþòñÿ îäíîçíà÷íîé èíòåðïðåòàöèè è òðåáóþò ïîñòðîåíèÿ êàêèõ-ëèáî
ìîëåêóëÿðíûõ ìîäåëåé (÷àñòî � âïîëíå óìîçðèòåëüíûõ) äëÿ èçâëå÷åíèÿ è êîëè÷åñòâåí-
íîé îöåíêè âêëàäîâ ïîâåðõíîñòåé è íàíîïîðîâîãî ïðîñòðàíñòâà â ñóììàðíûå ñâîéñòâà
ìàòåðèàëà íà îñíîâå òàêèõ äàííûõ. Ìåòîäû àòîìèñòè÷åñêîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðî-
âàíèÿ ñëóæàò çäåñü õîðîøèì ïîäñïîðüåì è ñóùåñòâåííî äîïîëíÿþò äàííûå èçìåðåíèé,
äàæå åñëè òàêîâûå èìåþòñÿ. Îäíàêî ïîñòðîåíèþ òî÷íûõ è ðåàëèñòè÷íûõ ìîëåêóëÿðíûõ
ìîäåëåé òàêèõ ñëîæíûõ ìàòåðèàëîâ, êàê ãèäðàòèðîâàííûå ãëèíû, ïðåïÿòñòâóåò âåëèêîå
ðàçíîîáðàçèå èõ ñîñòàâîâ, è çíà÷èòåëüíûé âêëàä ñòðóêòóðíîãî è êîìïîçèöèîííîãî áåñ-
ïîðÿäêà. Ñèëîâîå ïîëå ClayFF [1] èçíà÷àëüíî áûëî ðàçðàáîòàíî äëÿ ïðåîäîëåíèÿ èìåííî
ýòèõ òðóäíîñòåé â êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè òàêèõ ìàòåðèàëîâ è àäñîðáöèè ðàçëè÷-
íûõ íåîðãàíè÷åñêèõ è îðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóë íà èõ ïîâåðõíîñòÿõ. Â äîêëàäå áóäåò äàí
êðàòêèé îáçîð îñíîâíûõ âîçìîæíîñòåé, äîïóùåíèé è îãðàíè÷åíèé ïðèìåíåíèÿ ïàðàìåò-
ðèçàöèè ClayFF äëÿ àòîìèñòè÷åñêîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ óïîìÿíóòûõ ìàòå-
ðèàëîâ ñ îñîáûì àêöåíòîì íà íîâûå ðåçóëüòàòû, ïîçâîëÿþùèå ñòðîèòü è êîëè÷åñòâåííî
èçó÷àòü áîëåå ñîâåðøåííûå ìîäåëè [2�4].

1. R.T. Cygan, J.-J. Liang, A.G. Kalinichev (2004) J. Phys. Chem. B, 108, 1255-1266.
2. M.Szczerba, A.G.Kalinichev (2016) Clays Clay Min., 64, 488-502.
3. Androniuk, C. Landesman, P. Henocq, A.G. Kalinichev (2017) Physics and Chemistry of the Earth

A/B/C, 99, 194-203.
4. M.Pouvreau, J.A.Greathouse, R.T.Cygan, A.G.Kalinichev (2017) J. Phys. Chem. C., 121, 14757-

14771.
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Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ âÿçêîñòè
æèäêèõ ñìåñåé â ñèñòåìå ìåòàí�í-áóòàí�í-ïåíòàí. Óãëåâîäîðîäíûå ôëþèäû ìîäåëèðî-
âàëèñü ïîòåíöèàëîì TraPPE-EH [1]. Âû÷èñëåíèÿ ïðîâåäåíû ìåòîäîì íåðàâíîâåñíîé ìî-
ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [2].

Äëÿ ÷èñòûõ óãëåâîäîðîäîâ è ñìåñåé ïîêàçàíà ïðèìåíèìîñòü ïðàâèëà Áà÷èíñêîãî
η = C/(v − b), ãäå η � âÿçêîñòü æèäêîñòè, v � ìîëåêóëÿðíûé îáúåì, C è b � êîí-
ñòàíòû, õàðàêòåðèçóþùèå æèäêîñòü. Äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ âÿçêîñòè ñìåñåé ïðîèçâîëüíîãî
ñîñòàâà ïðîâåðåíû ïðàâèëà ñìåøåíèÿ, îñíîâàííûå íà óðàâíåíèè Áà÷èíñêîãî, íà ïðàâèëå
Àðåíèóñà è ïðàâèëå êóáè÷åñêîãî êîðíÿ. Â êà÷åñòâå áàçîâûõ ñîñòîÿíèé, ïðè êîòîðûõ ðàñ-
ñ÷èòûâàþòñÿ âÿçêîñòè ÷èñòûõ âåùåñòâ äëÿ ïðàâèë ñìåøåíèÿ, ïðåäëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü
ñîñòîÿíèÿ ñ òåì æå ìîëÿðíûì îáúåìîì, ÷òî è ó êîìïîíåíòîâ ñìåñè. Äëÿ ðàññìîòåííûõ
ñìåñåé íàèëó÷øåå ñîãëàñèå ïðÿìîãî ðàñ÷åòà âÿçêîñòè ñìåñè è ðàñ÷åòà ïî ïðàâèëàì ñìå-
øåíèÿ ïîëó÷åíî äëÿ ïðàâèëà ñìåøåíèÿ íà îñíîâå óðàâíåíèÿ Áà÷èíñêîãî.

Ïðåäëàãàåìûå ïðàâèëà ñìåøåíèÿ ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ âÿçêîñòè
ñòàáèëüíûõ è ìåòàñòàáèëüíûõ ñìåñåé æèäêîñòåé, à òàêæå æèäêîñòåé ñ ðàñòâîðåííûìè â
íèõ ãàçàìè.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà �17-79-20391.

1. Chen B. and Siepmann J.I. // J. Phys. Chem. B, 1998. V. 103. P. 5370-5379.
2. M�uller-Plathe F. // Phys. Rev. E. 1998. V. 415. No. 3. P. 604.
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Ïðîöåññû ïåðåíîñà òåïëà â òâ¼ðäûõ òåëàõ îïðåäåëÿþòñÿ êèíåòèêîé ãàçà êâàçè÷àñòèö �
ôîíîíîâ. Â ýòîì çàêëþ÷àåòñÿ àíàëîãèÿ ñ êèíåòèêîé êëàññè÷åñêèõ ãàçîâ. Îäíàêî, õàðàêòåð
âçàèìîäåéñòâèé ôîíîíîâ çíà÷èòåëüíî ñëîæíåå âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ è ìîëåêóë. Ïðåæ-
äå âñåãî, ýòî áîëüøîå ÷èñëî ôàêòîðîâ, âëèÿþùèõ íà êèíåòèêó ôîíîíîâ [1, 2]. 1) Òðîé-
íûå âçàèìîäåéñòâèÿ ôîíîíîâ, ñîïðîâîæäàþùèåñÿ èõ ñëèÿíèåì èëè ðàñïàäîì. 2) Íàëè÷èå
ðàçëè÷íûõ òèïîâ ôîíîíîâ. 3) Ðàçëè÷íûå òèïû âçàèìîäåéñòâèÿ ôîíîíîâ. 4) Ðàçëè÷íûå
çàâèñèìîñòè äëèí ïðîáåãà ôîíîíîâ îò ýíåðãèè äëÿ ðàçíûõ òèïîâ ôîíîíîâ. 5) Îòäåëüíî �
âçàèìîäåéñòâèÿ ôîíîíîâ ñ íåñîâåðøåíñòâàìè ðåø¼òêè òâ¼ðäîãî òåëà. Ïðåäñòàâëÿåò èíòå-
ðåñ îöåíêà îòíîñèòåëüíûõ âêëàäîâ ýòèõ ôàêòîðîâ â èíòåíñèâíîñòü è õàðàêòåð ïåðåíîñà
òåïëà â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû òâ¼ðäîãî òåëà.

Àíàëèç ïåðå÷èñëåííûõ ôàêòîðîâ âåä¼òñÿ íà îñíîâå ñïåöèàëüíî ðàçðàáîòàííîãî êîäà,
èñïîëüçóþùåãî ìåòîä Ìîíòå Êàðëî.

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû íåîáõîäèìû êàê äëÿ ïîëó÷åíèÿ äîïîëíèòåëüíîé èíôîðìàöèè
î ñëîæíûõ ïðîöåññàõ ïåðåíîñà òåïëà â òâ¼ðäûõ òåëàõ, òàê è äëÿ ðàçâèòèÿ ñðåäñòâ ðåøåíèÿ
ñîîòâåòñòâóþùèõ çàäà÷ ìåòîäîì Ìîíòå Êàðëî.
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Àíàëèòè÷åñêè ïîëó÷åíà êâàçèýêñïîíåíöèàëüíàÿ ôîðìóëà äëÿ âîëüò-àìïåðíûõ õàðàê-
òåðèñòèê íèçêîïðîâîäÿùèõ äèýëåêòðè÷åñêèõ æèäêîñòåé â ïðèñóòñòâèè âûñîêîâîëüòíîãî
ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ ïóòåì ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé [1]. Äàííûå óðàâíåíèÿ ïðåäíàçíà-
÷åíû äëÿ îïèñàíèÿ îáðàçîâàíèÿ ïðåäïðîáîéíîãî çàðÿäà â êâàçèíåéòðàëüíûõ ñðåäàõ, òàêèõ
êàê òðàíñôîðìàòîðíîå ìàñëî. Ñèëüíîå ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå ñîçäàåòñÿ ñèñòåìîé ýëåêòðîäîâ
�ïðîâîä íàä ïëîñêîñòüþ�.

Â ðàáîòå èçó÷àåòñÿ äâèæåíèå ñòðóé ñëàáîïðîâîäÿùåé æèäêîñòè, ôîðìèðóþùèõñÿ ïîä
âîçäåéñòâèåì ïðèëîæåííîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ ýëåêòðîäîâ. Äëÿ ÷èñëåííîãî àíàëèçà õà-
ðàêòåðèñòèê äâèæåíèÿ æèäêîñòè èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä Ìàê-Êîðìàêà, ëîêàëüíîå èçìåëü÷å-
íèå ðàñ÷åòíîé ñåòêè, à òàêæå ó÷èòûâàåòñÿ âëèÿíèå ïîëÿ ñàìîãî îáúåìíîãî çàðÿäà æèäêî-
ñòè. Ïîìèìî ýòîãî ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé äâèæåíèÿ
æèäêîñòè â äàííîé ïîñòàíîâêå çàäà÷è. Ïðèâåäåíû õàðàêòåðíûå ñêîðîñòè äâèæåíèÿ ïî-
òîêîâ æèäêîñòè â ìåæýëåêòðîäíîé îáëàñòè. Ïîëó÷åíû èçîáðàæåíèÿ âèõðåâûõ ñòðóêòóð
è ïîòîêîâ æèäêîñòè. Ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëåíû äëÿ íåñêîëüêèõ çíà÷åíèé ïðèëîæåííîãî
ïîñòîÿííîãî íàïðÿæåíèÿ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ãðàíòà ÐÔÔÈ (ïðîåêò �18-0800136).

1. Apfelbaum M.S. and Apfelbaum E.M. // Plasma Phys. Rep. 1998 V. 24 P. 850�856.

ÃÈÁÐÈÄÍÛÅ ÐÀÑ×ÅÒÛ ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÂÎÉÑÒÂ ÂÅÙÅÑÒÂ

Î÷êîâÂ.Ô.,*1,2 ÎðëîâÊ.À.,1,2 ÃåðêÑ.È.1

1ÍÈÓ "ÌÝÈÌîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*ochkov@twt.mpei.ac.ru

Â äîêëàäå îáñóæäàåòñÿ ìåòîä ãèáðèäíûõ ðàñ÷åòîâ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ öèêëîâ ñ îïî-
ðîé íà êîìïüþòåðíûå ïðîãðàììû ïî ñâîéñòâàì ðàáî÷èõ òåë è òåïëîíîñèòåëåé. Ïîêàçàíî,
êàê ìîæíî ñîâìåùàòü ÷èñëåííûå è ñèìâîëüíûå èíñòðóìåíòû ñîâðåìåííûõ êîìïüþòåðíûõ
ìàòåìàòè÷åñêèõ ïðîãðàìì äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ òåðìîäèíàìèêè, â ÷àñòíîñòè, äëÿ ðàñ÷åòîâ
òåðìîäèíàìè÷åñêèõ öèêëîâ, âêëþ÷àÿ è áèíàðíûå.
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Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñóùåñòâóåò áîëüøîå êîëè÷åñòâî áàç äàííûõ è ñïðàâî÷íèêîâ ïî òåð-
ìîäèíàìè÷åñêèì ñâîéñòâàì èíäèâèäóàëüíûõ âåùåñòâ, îäíàêî îñòàåòñÿ òàêæå è áîëüøîå
êîëè÷åñòâî õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà êîòîðûõ íå îïèñàíû èëè
îïèñàíû íåäîñòàòî÷íî.

Ðåøåíèå ïðîáëåìû íåäîñòàþùèõ äàííûõ ïî ñâîéñòâàì ñîåäèíåíèé ìîæåò áûòü ïîëó-
÷åíî ïîñðåäñòâîì îáîáùåíèÿ óæå èìåþùèõñÿ äàííûõ è ïîñòðîåíèÿ íà èõ îñíîâå ìîäåëåé
êîëè÷åñòâåííûõ ñîîòíîøåíèé ñòðóêòóðà�ñâîéñòâî. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ òà-
êàÿ ìîäåëü, èñïîëüçóþùàÿ ïîäõîä ôðàãìåíòàðíûõ äåñêðèïòîðîâ è îáîáùàþùàÿ äàííûå
ïî òåïëî¼ìêîñòÿì, ýíòàëüïèÿì îáðàçîâàíèÿ è ýíòðîïèÿì ñîåäèíåíèé. Ìîäåëü ïîçâîëÿåò
ïîëó÷àòü îöåíêè çíà÷åíèé òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé äëÿ ïðîèçâîëüíûõ ñîåäèíåíèé,
ñîñòàâëåííûõ èç ôðàãìåíòîâ, ïîëó÷åííûõ ïðè àíàëèçå áàçû äàííûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
ñâîéñòâ èíäèâèäóàëüíûõ âåùåñòâ.

Ðàñ÷¼òû, âûïîëíåííûå ïî ìîäåëè, ïîêàçàëè õîðîøåå ñîãëàñèå ðàñ÷¼òíûõ çíà÷åíèé ñî
ñïðàâî÷íûìè. Îòíîñèòåëüíàÿ îøèáêà ïðè îöåíêå ýíòàëüïèè íàõîäèòñÿ íà óðîâíå 5%, ïðè
îöåíêå ýíòðîïèè íà óðîâíå 2%, à èçîáàðíîé òåïëî¼ìêîñòè íà óðîâíå 1%.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðî-
åêòà � 17-01-00873.

ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÝÂÎËÞÖÈÈ ÀÒÎÌÍÎÉ ÑÒÐÓÊÒÓÐÛ ÂÝÑ Ñ
ÏÎÌÎÙÜÞ ÌÎÄÅËÅÉ ÍÀ ÐÅØÅÒÊÅ

ÌåøêîâÅ.À., ÍîâîñåëîâÈ.È.,* ßíèëêèíÀ.Â.

ÂÍÈÈÀ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*novoselov@vniia.ru

Âûñîêîýíòðîïèéíûå ñïëàâû (ÂÝÑ) ÿâëÿþòñÿ íîâûì êëàññîì ïåðñïåêòèâíûõ ìåòàëëè-
÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ, îíè ñîäåðæàò 4 è áîëåå îñíîâíûõ êîìïîíåíòîâ â ïðèìåðíî ðàâíûõ
êîíöåíòðàöèÿõ. Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü óæå ïîëó÷åíû ÂÝÑ, ïðåâîñõîäÿùèå òðàäèöèîííûå
ñïëàâû ïî ðàçëè÷íûì õàðàêòåðèñòèêàì: æàðîïðî÷íîñòè, óñòîé÷èâîñòè ê êîððîçèè, ðàäè-
àöèîííîé ñòîéêîñòè.

Îäíàêî àòîìíî-ìàñøòàáíîå ìîäåëèðîâàíèå ÂÝÑ çàòðóäíåíî èç-çà ñëîæíîãî õèìè÷å-
ñêîãî ñîñòàâà ýòèõ ìàòåðèàëîâ. Òàê, êâàíòîâàÿ ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà (ÌÄ) íå ïîçâî-
ëÿåò äîñòè÷ü íåîáõîäèìûõ ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííûõ ìàñøòàáîâ, à êëàññè÷åñêàÿ ÌÄ
íå â ñîñòîÿíèè îáåñïå÷èòü äîñòàòî÷íóþ òî÷íîñòü ðàñ÷åòîâ. Òàêèì îáðàçîì, íåîáõîäèìî
ðàçðàáîòàòü íîâûé ïîäõîä, êîòîðûé ïîçâîëèë áû òî÷íî è âû÷èñëèòåëüíî ýôôåêòèâíî
îïèñûâàòü ÂÝÑ íà àòîìíîì ìàñøòàáå.

Â äàííîé ðàáîòå èññëåäóåòñÿ ýâîëþöèÿ ñòðóêòóðû ÂÝÑ ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ êèíåòè÷å-
ñêîãî Ìîíòå-Êàðëî. Äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãèè ñèñòåìû èñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü íà ðåøåòêå [1], ïîç-
âîëÿþùàÿ âîñïðîèçâîäèòü ðåçóëüòàòû êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñ îøèáêîé ìåíåå
5 ìýÂ/àòîì. Èñïîëüçîâàíèå äàííîãî ïîäõîäà ïîçâîëèëî âûÿâèòü óïîðÿäî÷åíèå FeCoNiCr,
çàêëþ÷àþùååñÿ â îáðàçîâàíèè ñóïåð-ðåøåòîê Fe è Cr.

Èññëåäîâàíèå ïðîâåäåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðîåêòà
� 18-32-00736.
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Ðàáîòà ïîñâÿùåíà ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè ìîäåëè, èçëîæåííîé â [1]. Äàííàÿ ìîäåëü
âêëþ÷àåò äâà óðàâíåíèÿ áàëàíñà ìàññ: äëÿ ãàçîâîé (1) è æèäêîé ôàç (2). Ñêîðîñòü ôèëü-
òðàöèè ïðèáëèæàåòñÿ ëèíåéíûì çàêîíîì Äàðñè ñ èñïîëüçîâàíèåì ôóíêöèé îòíîñèòåëüíîé
ôàçîâîé ïðîíèöàåìîñòè fi(s), äàâëåíèÿ â ôàçàõ ñ÷èòàþòñÿ ðàâíûìè:

∂mρ1s

∂t
= −∂ρ1u1

∂x
+ F1,

∂mρ2(1− s)
∂t

= −∂ρ2u2

∂x
+ F2,

ui = −kfi(s)
ηi

∂P

∂x
, i = 1, 2.

Ñèñòåìà ãèäðîäèíàìè÷åñêèõ óðàâíåíèé äîïîëíÿåòñÿ óðàâíåíèÿìè ñîñòîÿíèÿ:

ρi =
µi(P, T )

zi(P, T )

P

RT
, i = 1, 2.

Äëÿ ïîäñ÷åòà ñâåðõñæèìàåìîñòåé zi èñïîëüçóåòñÿ êóáè÷åñêîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ,
ïðåäëîæåííîå Áðóñèëîâñêèì â [2].

Â ðàáîòå ïðèâîäèòñÿ íåñêîëüêî ïîäõîäîâ ê ðåøåíèþ ãèäðîäèíàìè÷åñêîé ñèñòåìû óðàâ-
íåíèé è âàðèàíòû èõ ÷èñëåííûõ àíàëîãîâ. Ïðîâîäèòñÿ âàëèäàöèÿ ÷èñëåííûõ ìîäåëåé,
àíàëèçèðóåòñÿ óñòîé÷èâîñòü è òî÷íîñòü. Îñíîâíîé öåëüþ ÿâëÿåòñÿ ìîäåëèðîâàíèå òå÷å-
íèé ñ ðåòðîãðàäíîé êîíäåíñàöèåé, âîçíèêàþùèõ ïðè ýêñïëóàòèðîâàíèè ãàçîêîíäåíñàòíûõ
ñêâàæèí.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ïðîåêò
17-79-20391).

1. Çàé÷åíêî Â.Ì., Ìàéêîâ È.Ë., Òîð÷èíñêèé Â.Ì., Øïèëüðàéí Ý.Ý. Ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ
ôèëüòðàöèè óãëåâîäîðîäîâ â ãàçîêîíäåíñàòíîì ïëàñòå. ÒÂÒ, 2009, òîì 47, âûïóñê 5, 701�706.

2. Áàòàëèí Î.Þ., Áðóñèëîâñêèé À.È., Çàõàðîâ Ì.Þ. Ôàçîâûå ðàâíîâåñèÿ â ñèñòåìàõ ïðèðîäíûõ
óãëåâîäîðîäîâ. Ì.:Íåäðà, 1992.
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Ýôôåêòèâíûì ìåòîäîì ñíèæåíèÿ îáúåìíîãî âåñà è òåïëîïðîâîäíîñòè òåïëîèçîëÿöè-
îííûõ ìàòåðèàëîâ (ÒÈÌ) ìîæåò áûòü ïðèìåíåíèå íàòóðàëüíûõ ïîðèñòûõ íàïîëíèòåëåé,
òàêèõ êàê âñïó÷åííûé âåðìèêóëèò, êîòîðûé ïîëó÷àþò îáæèãîì âåðìèêóëèòîâîãî êîíöåí-
òðàòà. Äàííûé ìàòåðèàë îáëàäàåò ðÿäîì óíèêàëüíûõ ñâîéñòâ: ìàëûì îáúåìíûì âåñîì,
íèçêèì êîýôôèöèåíòîì òåïëîïðîâîäíîñòè, îòíîñèòåëüíî âûñîêîé òåìïåðàòóðîé ïëàâëå-
íèÿ, õèìè÷åñêè èíåðòåí, äîëãîâå÷åí, ýêîëîãè÷åñêè áåçîïàñåí [1, 2]. Òàêèå ñâîéñòâà îáåñ-
ïå÷èâàþò ïåðñïåêòèâíîñòü åãî ïðèìåíåíèÿ â êà÷åñòâå äîáàâêè ïðè èçãîòîâëåíèè ÒÈÌ è
äðóãèõ ìàòåðèàëîâ, èñïîëüçóåìûõ â ñòðîèòåëüñòâå, ñåëüñêîì õîçÿéñòâå, õèìè÷åñêîé èí-
äóñòðèè è ýíåðãåòèêå. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ îäíèì èç äèíàìè÷íî ðàçâèâàþùèõñÿ íàïðàâ-
ëåíèé äëÿ ïðîãíîçà õàðàêòåðèñòèê âíîâü ðàçðàáàòûâàåìûõ êîìïîçèöèîííûõ ìàòåðèàëîâ
ïðè èçâåñòíûõ ïàðàìåòðàõ, òàêèõ êàê ñòðóêòóðà, ñâîéñòâà ìàòðèöû, íàïîëíèòåëåé è äð.,
îñòàåòñÿ êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëîæåíà ìîäåëü îïèñàíèÿ ñòðóêòóðû âñïó÷åííîãî âåðìèêóëè-
òà, ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðåøåíèÿ çàäà÷è îïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè òåïëîâîãî ïîòîêà,
ïîëÿ è ãðàäèåíòà òåìïåðàòóð âíóòðè åãî çåðíà, èñõîäÿ èç ïîäõîäîâ [3, 4], à òàêæå ðàñ÷å-
òà êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè è åãî ñðàâíåíèå íà îñíîâå äàííûõ èç ëèòåðàòóðíûõ
èñòî÷íèêîâ.

1. Êàëüÿíîâ Í.Í. è äð. Âåðìèêóëèò è ïåðëèò - ïîðèñòûå çàïîëíèòåëè äëÿ òåïëîèçîëÿöèîííûõ
èçäåëèé è áåòîíîâ. - Ïîä ðåä. Â.À. Êèòàéöåâà � Ãîñ. Èçä-âî ëèò. ïî ñòð-âó, àðõ-ðå è ñòðîèò.
Ìàò., Ì.: 1961 - 150 ñ.

2. Ê.Í. Äóáåíåöêèé, À.Ï. Ïîæíèí Âåðìèêóëèò. Ñòðîéèçäàò, Ëåíèíðàäñêîå îòäåëåíèå, 1971 - 176
ñ.

3. Kellet B.S. ¾The steady �ow of heat through hot glass¿, Journal of the Optical Society of America,
Volume 42, Number 5, May 1952.

4. Ñåðãååâ Î.À., Ìåíü À.À. Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ïîëóïðîçðà÷íûõ ìàòåðèàëîâ. Ì., Èçäà-
òåëüñòâî ñòàíäàðòîâ, 1977, 288 ñ.
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Òåéòîïîäîáíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, áàçèðóþùååñÿ íà ôëóêòóàöèîííîé òåîðèè (FT-
EoS) ρ = ρ0 + k−1 log [kρ0κ

0
T (P − P0) + 1] , ïðåäëîæåííîå â ðàáîòå [1], êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ

ñðåäñòâîì äëÿ âûñîêîòî÷íîãî ïðåäñêàçàíèÿ ïëîòíîñòè ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ â ðàçëè÷-
íûõ æèäêèõ ñðåäàõ, îò îðãàíè÷åñêèõ äî èîííûõ æèäêîñòåé [2], òðåáóåò çíàíèÿ íà òîëüêî
ïëîòíîñòè ρ0 ïðè íîðìàëüíîì äàâëåíèè èëè äàâëåíèè íà êðèâîé ðàâíîâåñèÿ P0, íî òàêæå
è èçîòåðìè÷åñêîé ñæèìàåìîñòè è åå ïðîèçâîäíîé, âõîäÿùåé â ïàðàìåòð k ïðè ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ óñëîâèÿõ.
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Ìû ðàññìàòðèâàåì ïðàêòè÷åñêèå ïðîãðàììíûå ðåàëèçàöèè èõ ðàñ÷åòà äëÿ ýëåêòðîí-
íûõ òàáëèö, îñíîâàííóþ êàê íà ðåôåðåíòíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, òàêèõ êàê ïëîò-
íîñòü, èçîáàðíàÿ òåïëîåìêîñòü, ñêîðîñòü çâóêà, òàê è íà ÷èñòî ïðåäñêàçàòåëüíûõ ìåòî-
äàõ, èñïîëüçóþùèõ äàííûå î ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðå è ïàðàìåòðàõ è ïîäõîä ãðóïïîâûõ
âêëàäîâ. Ïîñëåäíèé íàáîð ìåòîäîâ ïîçâîëÿåò òàêæå íàõîäèòü ñêîðîñòü çâóêà ñ æèäêèõ
óãëåâîäîðîäàõ, îñíîâûâàÿñü íà ñâîéñòâàõ, ïðåäñòàâëåííûõ â ñïðàâî÷íûõ áàçàõ äàííûõ,
òàêèõ êàê DIPPR 801 (AIChE) [3], ÷òî îáñóæäàåòñÿ â êîíòåêñòå ìîëåêóëÿðíîé óïàêîâêè
è ôëóêòóàöèé ïëîòíîñòè. Â äîïîëíåíèå áóäåò ïðåäñòàâëåí îáùèõ àëãîðèòì ñèíòàêñè÷å-
ñêîãî ðàçáîðà õèìè÷åñêîãî èäåíòèôèêàòîðà SMILES ñ öåëüþ èñïîëüçîâàíèÿ â ðàçëè÷íûõ
ìåòîäàõ ãðóïïîâîãî âêëàäà äëÿ ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí, ñíàáæåííûé ðåàëè-
çóþùèì åãî íàáîðîì ïðîãðàììíûõ ïðîöåäóð, íå òðåáóþùèõ îò êîíå÷íîãî ïîëüçîâàòåëÿ
ïðîãðàììèðîâàíèÿ ïðè èõ ïðèìåíåíèè.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì ÐÔÔÈ No. 16-08-01203.

1. Postnikov E.B., Goncharov, A.L., Melent'ev, V.V. // Intern. J. Thermophys. 2014. V. 35. P. 2115.
2. Chor�a
zewski M., Postnikov E.B., Jasiok B., Nedyalkov Yu.V., Jacquemin J. // Scienti�c Reports.

2017. V. 7: 5563.
3. Postnikov E., Nedyalkov Y, Polishuk, I. // Mendeley Data. 2018 http://dx.doi.org/10.17632/

zshnj5c7v7.1.
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Òå÷åíèå Êîëìîãîðîâà � äâóìåðíîå äâèæåíèå âÿçêîé æèäêîñòè, âîçíèêàþùèå ïîä äåé-
ñòâèåì ïî îäíîé èç êîîðäèíàò ïåðèîäè÷åñêîãî ïîëÿ âíåøíåé ñèëû [1-3]. Òàêàÿ çàäà÷à
áûëà ïîñòàâëåíà Êîëìîãîðîâûì êàê ìîäåëüíàÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðàçâèòèÿ íåóñòîé÷èâî-
ñòè è ïåðåõîäà ê òóðáóëåíòíîñòè. Èçíà÷àëüíî, çàäà÷à î òå÷åíèè æèäêîñòè ïîä äåéñòâèåì
ïåðèîäè÷åñêîé ñèëû ðàññìàòðèâàëàñü ëèøü êàê óäîáíûé îáúåêò äëÿ àíàëèòè÷åñêèõ èñ-
ñëåäîâàíèé, îäíàêî, ïîçæå òàêîå òå÷åíèå áûëî ðåàëèçîâàíî â ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ, çà
ñ÷¼ò ìàãíèòîãèäðîäèíàìè÷åñêîãî ïðèâîäà, ïîçâîëèâøåãî ñîçäàòü â ýëåêòðîëèòå ïåðèîäè-
÷åñêóþ ñèëó, äåéñòâóþùóþ íà æèäêîñòü. Õàðàêòåðíîé îñîáåííîñòüþ òå÷åíèÿ ÿâëÿåòñÿ
ïîÿâëåíèå, ïðè îïðåäåë¼ííûõ óñëîâèÿõ, àâòîêîëåáàòåëüíîãî ðåæèìà (¾ïàðêåòà¿) ñ ñèñòå-
ìîé âèõðåé, èìåþùåé îïðåäåë¼ííóþ ñòðóêòóðó.

Â äàííîé ðàáîòå âûïîëíåíî ïðÿìîå ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå äâóìåðíîãî òå÷åíèÿ â
ñëîå ñëàáî ñæèìàåìîé íåâÿçêîé ïðîâîäÿùåé ñðåäû ïîä äåéñòâèåì ïåðèîäè÷åñêîé ñèëû.
Ðàñ÷¼òû íà îñíîâå óðàâíåíèé Ýéëåðà, ïîêàçàëè, ÷òî ïðè îïðåäåë¼ííûõ óñëîâèÿõ â ïðîâî-
äÿùåé æèäêîñòè ìîãóò âîçíèêàòü ïåðèîäè÷åñêèå ñòðóêòóðû âèõðåé, ïîõîæèå íà ðåæèì
¾ïàðêåòà¿ â òå÷åíèè Êîëìîãîðîâà. Èññëåäîâàëîñü âëèÿíèå ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâ íà õà-
ðàêòåð òå÷åíèÿ.

1. Å.Á. Ãëåäçåð, Ô.Â. Äîëæàíñêèé, À. Ì. Îáóõîâ. Ñèñòåìû ãèäðîäèíàìè÷åñêîãî òèïà è èõ ïðè-
ìåíåíèå. Ì.:Íàóêà, 1981.

2. À. Ì. Îáóõîâ. Òå÷åíèå Êîëìîãîðîâà è åãî ëàáîðàòîðíîå ìîäåëèðîâàíèå. ÓÌÍ, 38(4):101�111,
1983.

3. Î. Ì. Áåëîöåðêîâñêèé, Ñ. Â. Ôîðòîâà. Ìàêðîïàðàìåòðû ïðîñòðàíñòâåííûõ òå÷åíèé â ñâî-
áîäíîé ñäâèãîâîé òóðáóëåíòíîñòè, Æóðíàë Âû÷èñëèòåëüíîé Ìàòåìàòèêè è Ìàòåìàòè÷åñêîé
Ôèçèêè, 50(6), 1126�1139, 2010
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Íà îñíîâå ïðåäñòàâëåíèÿ î ïîðèñòîé ãðàíóëå êàê îá àíñàìáëå ñïëîøíûõ ìèêðî÷àñòèö
ïðåäëîæåíà ìîäåëü ïðîöåññà âûñîêîòåìïåðàòóðíîé âàêóóìíîé î÷èñòêè ìèêðîïîðèñòîãî
îêñèäà àëþìèíèÿ îò ïðèìåñè æåëåçà [1]. Ìîäåëü îïèñûâàåò òðè ýòàïà âûõîäà ïðèìåñè â
âàêóóì: äèôôóçèÿ â ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîé ìèêðî÷àñòèöå, èñïàðåíèå ñ åå ïîâåðõíîñòè è
ôèëüòðàöèÿ ïðèìåñè â ãàçîâîé ôàçå ïî ïîðàì. Äèôôóçèîííûé ôàêòîð îãðàíè÷åíèÿ ñêî-
ðîñòè ïðîöåññà íà òðè ïîðÿäêà ïðåâûøàåò èñïàðèòåëüíûé, ÷òî ïîçâîëÿåò âìåñòî òî÷íûõ
ðåøåíèé ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîé äèôôóçèîííîé çàäà÷è äëÿ ìèêðî÷àñòèöû èñïîëüçî-
âàòü àíàëèòè÷åñêèå ðåøåíèÿ, êîòîðûå ñ ïîìîùüþ èäåíòèôèöèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ ìîãóò ñ
äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ îïèñàòü ïîëó÷åííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Óðàâíåíèå ñíè-
æåíèÿ ïëîòíîñòè ïðèìåñè ρAV íà ñðåäíåì ðàäèóñå ìèêðî÷àñòèöû ïîëó÷åíî â âèäå:

dln(ρAV )

dt
= − 1

χ
χ =

R

4
(
ρ∗

J∗
+

R

4D
) J∗ =

pFe
vT

vT =

√
2πkT

m

Çäåñü χ � õàðàêòåðíîå âðåìÿ î÷èñòêè, êîãäà ïëîòíîñòü ïðèìåñè ñíèæàåòñÿ â exp(1) ðàç, R
� ðàäèóñ ìèêðî÷àñòèöû, D � êîýôôèöèåíò äèôôóçèè àòîìîâ æåëåçà â îêñèäå àëþìèíèÿ,
ρ∗ � îäíîðîäíàÿ íà÷àëüíàÿ ïëîòíîñòü ïðèìåñè, J∗ � ïîòîê èñïàðåíèÿ â âàêóóì ñîãëàñíî
óðàâíåíèþ Ãåðöà�Êíóäñåíà [2], vT � òåïëîâàÿ ñêîðîñòü àòîìîâ æåëåçà â ïàðîîáðàçíîì
ñîñòîÿíèè, pFe � äàâëåíèå íàñûùåííîãî ïàðà æåëåçà ñ ó÷åòîì åãî îòíîñèòåëüíîé ïëîòíî-
ñòè â ÷àñòèöå, m � ìàññà àòîìà æåëåçà. Ôèëüòðàöèÿ ïðèìåñè â ãàçîâîé ôàçå èç ïîðèñòîé
ãðàíóëû, ñëîæåííîé èç ïëîòíûõ ñôåðè÷åñêèõ ìèêðî÷àñòèö, îïèñûâàåòñÿ â ðàìêàõ ìîäåëè
êíóäñåíîâñêîé äèôôóçèè.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì ÐÍÔ (ïðîåêò �14-50-00124).

1. Zhuk A.Z., Vlaskin M.S., Grigorenko A.V., Kislenko S.A., Shkolnikov E.I. Synthesis of high-purity
α-Al2O3 from boehmite by high temperature vacuum treatment // Journal of Ceramic Processing
Research. 2016. V. 17. � 9. P. 910-918.

2. Jafar Safarian and Thorvald A. Engh. Vacuum evaporation of pure metals // Metallurgical and
materials transactions. 2013. V. 44a. P. 747.
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PROBLEM SOLVER (TPS) ÄËß ×ÈÑËÅÍÍÎÃÎ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß
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Ñòðåìèòåëüíîå ðàçâèòèå ñîâðåìåííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ òåõíîëîãèé ïîçâîëÿåò ñóùå-
ñòâåííî óâåëè÷èòü ñêîðîñòü ìîäåëèðîâàíèÿ òðåáóåìîãî ïðîöåññà â ìèêðîýëåêòðîíèêå, áèî-
ìåäèöèíå, íàíîïëàçìîíèêå è ìíîãèõ äðóãèõ îáëàñòÿõ ôóíäàìåíòàëüíîãî è ïðèêëàäíîãî
õàðàêòåðà, ÷òî ïîçâîëÿåò ïðåäñêàçûâàòü ðàçëè÷íûå ñöåíàðèè ðàçâèòèÿ ðàññìàòðèâàåìîãî
ÿâëåíèÿ â çàâèñèìîñòè îò èñõîäíûõ äàííûõ, à òàê æå îïòèìèçèðîâàòü ðàçðàáîòêè íî-
âûõ êîíñòðóêöèé. Ðàçðàáîòàííûé â ÈÀÏ ÐÀÍ ïðîãðàììíûé ïàêåò Turbulence Problem
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Solver (TPS) ïðåäíàçíà÷åí äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ãèïåðáîëè÷åñêèõ ñèñòåì äèôôåðåí-
öèàëüíûõ óðàâíåíèé íà ìíîãîïðîöåññîðíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåìàõ ñ ðàñïðåäåëåííîé
ïàìÿòüþ. Ïàêåò ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñîâðåìåííûé è ðàñøèðÿåìûé ïðîãðàììíûé ïðîäóêò.
Àðõèòåêòóðà ïàêåòà äàåò èññëåäîâàòåëþ âîçìîæíîñòü ìîäåëèðîâàòü ðàçëè÷íûå ôèçè÷å-
ñêèå ïðîöåññû åäèíîîáðàçíî, ñ ïîìîùüþ ðàçëè÷íûõ ÷èñëåííûõ ìåòîäèê è ïðîãðàììíûõ
áëîêîâ, ñîäåðæàùèõ ñïåöèôè÷åñêèå äëÿ êàæäîé çàäà÷è íà÷àëüíûå, ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ è
èñòî÷íèêîâûå êîìïîíåíòû Âîçìîæíîñòè ïàêåòà TPS ïðîäåìîíñòðèðîâàíû íà ïðèìåðå çà-
äà÷è î âçàèìîäåéñòâèè ôåìòîñåêóíäíûõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ ñ òîíêèìè ìåòàëëè÷åñêèìè
ïëåíêàìè.

Ïðåäñòàâëåíî ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå àêòóàëüíîé ôèçè÷åñêîé çàäà÷è î êà÷åñòâåí-
íîì èññëåäîâàíèè ìåõàíèçìà îáðàçîâàíèÿ îòâåðñòèé ïðè ôåìòîñåêóíäíîé ëàçåðíîé àáëÿ-
öèè çîëîòîé ïëåíêè, íàïûëåííîé íà òîëñòóþ ñòåêëÿííóþ ïîäëîæêó. Â ðåçóëüòàòå òåîðå-
òè÷åñêîé è ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòû ñôîðìóëèðîâàíà ãèïîòåçà î ìåõàíèçìå îáðàçîâà-
íèÿ îòâåðñòèé ïðè àáëÿöèè. Ïðåäñòàâëåííàÿ â ðàáîòå ãàçîäèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëü ÿâëåíèÿ
îïèðàåòñÿ íà ïðåäñòàâëåíèå ïëåíêè, ïîäëîæêè è âàêóóìà â âèäå èäåàëüíîé òðåõñëîéíîé
ñðåäû. Â äâóìåðíîé ïîñòàíîâêå ïðåäñòàâëåíà óïðîùåííàÿ îäíîòåìïåðàòóðíàÿ ãèäðîäèíà-
ìè÷åñêàÿ ìîäåëü, îñíîâàííàÿ íà äâóõòåìïåðàòóðíîé ìîäåëè Àíèñèìîâà, Êàïåëèîâè÷à è
Ïåðåëüìàíà [1] è íåëèíåéíûõ óðàâíåíèÿõ äèíàìèêè èäåàëüíîé æèäêîñòè Ýéëåðà.

1. Ñ.È. Àíèñèìîâ, Á.Ë. Êàïåëèîâè÷, Ò.Ë. Ïåðåëüìàí, Ýëåêòðîííàÿ ýìèññèÿ ñ ïîâåðõíîñòè ìå-
òàëëîâ ïîä äåéñòâèåì óëüòðàêîðîòêèõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ, ÆÝÒÔ, 66 (2), 776-779 (1974).

2. Ñ. Â. Ôîðòîâà, Ë. Ì. Êðàãèíñêèé, À. Â. ×èêèòêèí, Å. È. Îïàðèíà , Ïðîãðàììíûé ïàêåò
äëÿ ðåøåíèÿ ãèïåðáîëè÷åñêèõ ñèñòåì óðàâíåíèé, Ìàò. ìîäåëèðîâàíèå, ò. 25, � 5, ñòð. 123-135
(2013).
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Ðàñ÷åòû ïàðàìåòðîâ ðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ãåòåðîãåííûõ ñèñòåì
ïîëó÷èëè øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå â ïðàêòèêå èññëåäîâàíèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ïðî-
öåññîâ ñ õèìè÷åñêèìè ïðåâðàùåíèÿìè. Âåðîÿòíî, ïåðâûé óíèâåðñàëüíûé ìåòîä ðàñ÷åòà
ðàâíîâåñèÿ áûë ïðåäñòàâëåí â 1951 ãîäó â ðàáîòå ñîòðóäíèêîâ NASA ¾General Method
and Thermodynamic Tables for Computation of Equilibrium Composition and Temperature of
Chemical Reactions¿. Â ÑÑÑÐ òàêæå áûëè ðàçðàáîòàí ìåòîä ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíîãî ñîñòà-
âà è ñâîéñòâ ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ ðàêåòíûõ òîïëèâ, ñîçäàíà ïðîãðàììà äëÿ ÝÂÌ è áàçà
äàííûõ ïî òåðìîäèíàìè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ, ñ èñïîëüçîâàíèåì êîòîðûõ â 1971 ãî-
äó áûë ñîçäàí ñïðàâî÷íèê ¾Òåðìîäèíàìè÷åñêèå è òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ïðîäóêòîâ
ñãîðàíèÿ¿. Ïîçæå â ÌÂÒÓ èì. Í.Ý. Áàóìàíà áûëè ïðåäëîæåíû ìåòîä è óíèâåðñàëüíûé
àëãîðèòì òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ãåòåðîãåííûõ ñèñòåì. Ñîçäà-
íà ïðîãðàììà ÀÑÒÐÀ, êîòîðàÿ ïîëó÷èëà øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå è áûëà èñïîëüçîâàíà
äëÿ ðåøåíèÿ øèðîêîãî êëàññà çàäà÷, â ÷àñòíîñòè, ìåòàëëóðãè÷åñêèõ è ïëàçìîõèìè÷åñêèõ.
Íà îñíîâå àëãîðèòìà ïðîãðàììû ÀÑÒÐÀ ðàçðàáîòàíà ïðîãðàììà ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíîãî
ñîñòàâà è ñâîéñòâ ñëîæíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñèñòåì ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëè íåèäå-
àëüíîãî ãàçà REAL. Îäíàêî â ðåàëüíûõ ïðîöåññàõ äàëåêî íå âñåãäà äîñòèãàåòñÿ òåðìîäè-
íàìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå. Íàïðèìåð, ïðè ðàñøèðåíèè ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ â ñîïëå ðàêåòíîãî
äâèãàòåëÿ ïðîèñõîäèò èõ îõëàæäåíèå, âñëåäñòâèå ÷åãî ïðîèñõîäèò óìåíüøåíèå ñêîðîñòåé
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õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, ñîñòàâ ÷àñòè÷íî ¾çàìîðàæèâàåòñÿ¿. Äëÿ àíàëèçà ýòèõ è ïîäîáíûõ
èì ïðîöåññîâ íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü ìåòîäû, ñî÷åòàþùèå âîçìîæíîñòè òåðìîäèíàìèêè
è êèíåòèêè. Òàêîé ïîäõîä íàøåë ïðèìåíåíèå, â ÷àñòíîñòè, ïðè ñîçäàíèè ïðîãðàììíûõ
êîìïëåêñîâ CHEMKIN è Chemical Workbench.

ÊÎÌÏÜÞÒÅÐÍÎÅ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÕ
ÑÂÎÉÑÒÂ ÑÈÑÒÅÌÛ ÐÀÄÈÎÀÊÒÈÂÍÛÉ ÃÐÀÔÈÒ-CO2
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Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ðàâíîâåñíîé ñèñòåìû ðàäèîàêòèâíûé ãðàôèò�óãëåêèñëûé
ãàç ðàññ÷èòàíû ïðè ïîìîùè ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà TERRA [1]. Îñíîâíîé âêëàä
â òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ñèñòåìû âíîñèò êîíäåíñèðîâàííûé óãëåðîä äî òåìïåðà-
òóðû åãî ñãîðàíèÿ (973 Ê). Ïðè òåìïåðàòóðå áîëüøå 973 Ê òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîé-
ñòâà ñèñòåìû îïðåäåëÿþòñÿ ïàðîãàçîâîé ôàçîé. Íà îñíîâàíèè ïîëó÷åííûõ äàííûõ âû-
äåëåíû 4 îñíîâíûõ òåìïåðàòóðíûõ èíòåðâàëà â êîòîðûõ ïðîèñõîäÿò èçìåíåíèÿ òåï-
ëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñèñòåìû. Èçìåíåíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñèñòåìû â èí-
òåðâàëå òåìïåðàòóð îò 373 äî 673 Ê ïðåäïîëîæèòåëüíî ñâÿçàíû ñ íà÷àëîì ïðîòåêà-
íèÿ ðåàêöèè U3O5(cond.)+4CO2=3UO

−
3 +4CO

+ + CO. Èçìåíåíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ
ñèñòåìû â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 673 äî 973 Ê ñâÿçàíû ñ ïðîòåêàíèåì ðåàêöèè
U3O5(cond.)+4CO2=3UO

−
3 +4CO

++CO è èñ÷åçíîâåíèåì êîíäåíñèðîâàííîãî C. Èçìåíåíèå
òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñèñòåìû â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 973 äî 2573 Ê íîñÿò ëèíåé-
íûé õàðàêòåð è îïðåäåëÿþòñÿ ïàðîãàçîâîé ôàçîé. Èçìåíåíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ
ñèñòåìû â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 2573 äî 3273 Ê ñâÿçàíû ñ ïðîòåêàíèåì ðåàêöèè
U3O5(cond.)+4CO2=3UO

−
3 +4CO

+ + CO.

1. Áàðáèí Í.Ì., Ñèäàø È.À., Òåðåíòüåâ Ä.È., Àëåêñååâ Ñ.Ã. Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå òåð-
ìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ñ ó÷àñòèåì ðàäèîíóêëèäîâ êàëüöèÿ, ñòðîíöèÿ è öåçèÿ ïðè íàãðåâå ðà-
äèîàêòèâíîãî ãðàôèòà â àòìîñôåðå óãëåêèñëîãî ãàçà. Èçâåñòèÿ âûñøèõ ó÷åáíûõ çàâåäåíèé.
ßäåðíàÿ ýíåðãåòèêà, 2017. No. 1. P. 73-82.
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Â ðàìêàõ ïðîåêòíîãî íàïðàâëåíèÿ ¾Ïðîðûâ¿ [1] âåäóòñÿ ðàáîòû ïî ìàòåìàòè÷åñêîìó
ìîäåëèðîâàíèþ òåõíîëîãèé ïåðåðàáîòêè îòðàáîòàâøåãî ÿäåðíîãî òîïëèâà (ÎßÒ) è ôàá-
ðèêàöèè òîïëèâà, ñîçäàí ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ (ÏÊ) ÂÈÇÀÐÒ [2], ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿ
îáîñíîâàíèÿ ðåàëèçóåìîñòè è îïòèìèçàöèè ïàðàìåòðîâ òåõíîëîãè÷åñêèõ ëèíèé çàìûêàþ-
ùåé ñòàäèè ÿäåðíîãî òîïëèâíîãî öèêëà (ÇßÒÖ).

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ÇßÒÖ âîçíèêàþò íåîïðåäåëåííîñòè,
ñâÿçàííûå êàê ñ ñîñòàâîì ÎßÒ ïåðñïåêòèâíûõ ðåàêòîðíûõ óñòàíîâîê, òàê è ñ âíîâü ðàçðà-
áàòûâàåìûìè òåõíîëîãè÷åñêèìè ïðîöåññàìè. Ïîëíîìàñøòàáíàÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ îòðà-
áîòêà çàòðóäíÿåòñÿ êàê îòñóòñòâèåì â íàñòîÿùåå âðåìÿ îáðàçöîâ ÎßÒ, òàê è ñëîæíîñòüþ
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ðàáîòû ñ ðåàëüíûìè âûñîêîàêòèâíûìè ñîñòàâàìè. Îäíèì èç ñïîñîáîâ îöåíêè õàðàêòåðè-
ñòèê òåõíîëîãè÷åñêîãî ïðîöåññà â ýòèõ óñëîâèÿõ ÿâëÿåòñÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðî-
âàíèå.

Äëÿ ýòîé öåëè â ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÒÔ ðàçðàáàòûâàåòñÿ ÏÊ TeDy [3], ïîçâîëÿþùèé ðàññ÷è-
òûâàòü õèìè÷åñêè ðàâíîâåñíûå ñîñòàâû ñèñòåì ðàçëè÷íîé ñëîæíîñòè. Ïðè ðàñ÷¼òàõ èñ-
ïîëüçóåòñÿ áàçà äàííûõ, ñîäåðæàùàÿ èíôîðìàöèþ î ñâîéñòâàõ âåùåñòâ, õàðàêòåðíûõ äëÿ
òåõíîëîãèé ÿäåðíîãî òîïëèâíîãî öèêëà (ßÒÖ). ÏÊ TeDy ìîæåò ðàáîòàòü êàê â àâòîíîì-
íîì ðåæèìå � â âèäå ïðèëîæåíèÿ ñ ïîëüçîâàòåëüñêèì èíòåðôåéñîì, òàê è èñïîëüçîâàòüñÿ
ïðè ïðîâåäåíèè áàëàíñîâûõ ðàñ÷åòîâ.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàìêàõ íàó÷íîãî ïðî-
åêòà � 17�01�00873.
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Âîçðàñòàþùèå òðåáîâàíèÿ ê òî÷íîñòè è êà÷åñòâó àýðîäèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ âåäóò ê
óâåëè÷åíèè êîëè÷åñòâî ÿ÷ååê ðàñ÷åòíîé ñåòêè, ÷òî, íåñìîòðÿ íà íåïðåðûâíî ðàñòóùóþ
ïðîèçâîäèòåëüíîñòü ïðîöåññîðîâ, âûíóæäàåò èññëåäîâàòåëåé èñêàòü ñïîñîáû ñíèæåíèÿ
êîëè÷åñòâà àðèôìåòè÷åñêèõ îïåðàöèé, ïðèõîäÿùèõñÿ íà ýëåìåíò ñåòêè. Ïðèìåíèòåëüíî ê
ïðîáëåìå ìîäåëèðîâàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ âîçäóõà âûøåèçëîæåííûå àðãóìåí-
òû íàâîäÿò íà ìûñëü îá èñïîëüçîâàíèè àïïðîêñèìàöèè òàáëè÷íî çàäàííûõ òåðìîäèíàìè-
÷åñêèõ è òåïëîôèçè÷åñêèõ äàííûõ áèêóáè÷åñêèìè ñïëàéíàìè S(p, t) =

∑3
k=0

∑3
l=0 ak,lp

ktl.
Ïðè ýòîì, îáùèé îáúåì êîýôôèöèåíòîâ áèêóáè÷åñêîãî ñïëàéíà, àïïðîêñèìèðóþùåãî çà-
äàííóþ òàáëèöó, ðàâåí ðàçìåðó òàáëèöû, óìíîæåííîìó íà 16, ÷òî, â ïðèíöèïå, ïîçâîëÿ-
åò äåðæàòü â îïåðàòèâíîé ïàìÿòè ïðîöåññîðà êîýôôèöèåíòû ñïëàéíîâ, ïîñòðîåííûõ ïî
òàáëèöàì áîëüøîãî îáúåìà. Âûøåèçëîæåííûé ïîäõîä ïðèìåíåí â ðàáîòå ê ìîäåëèðîâà-
íèþ ñëåäóþùèõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è òåïëîôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí âîçäóõà êàê ôóíêöèé
îò äàâëåíèÿ è òåìïåðàòóðû: ïëîòíîñòè, ýíòàëüïèè, ýíòðîïèè, óäåëüíîé òåïëîåìêîñòè ïðè
ïîñòîÿííîì äàâëåíèè, ñêîðîñòè çâóêà, äèíàìè÷åñêîé âÿçêîñòè è òåïëîïðîâîäíîñòè. Â êà-
÷åñòâå èñõîäíîãî ìàòåðèàëà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ýòèõ âåëè÷èí ïðè òåìïåðàòóðàõ îò 200 äî
12000 ãðàäóñîâ Êåëüâèíà è äàâëåíèé îò 0,001 äî 300 àòìîñôåð áûëè âûáðàíû òàáëèöû èç
êíèã [1] è [2].

Íà îñíîâå ïîëó÷åííîé ðåàëèçàöèè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è òåïëîôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí íà
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ÿçûêå ïðîãðàììèðîâàíèÿ �C� áûëà ñîçäàíà �îïðåäåëåííàÿ ïîëüçîâàòåëåì ìîäåëü ðåàëü-
íîãî ãàçà� äëÿ ïðîãðàììû ANSYS FLUENT 18,2, äëÿ êîòîðîé çàòåì áûëà ïðîâåäåíà âà-
ëèäàöèÿ íà çàäà÷àõ îáòåêàíèÿ çàòóïëåííûõ òåë ãèïåðçâóêîâûì ïîòîêîì âîçäóõà ñ ó÷åòîì
äîñòóïíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.
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1972.
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Îäíèì èç ìàëîèçó÷åííûõ ôàêòîðîâ äåãðàäàöèè ýëåêòðè÷åñêèõ êîíòàêòîâ ÿâëÿåòñÿ
ïðîñòðàíñòâåííàÿ íåîäíîðîäíîñòü âûäåëÿåìîãî Äæîóëåâà òåïëà. Â ðàáîòå [1] ðàññìàòðè-
âàåòñÿ ìåõàíèçì âîçíèêíîâåíèÿ ñâîåîáðàçíîé ¾òåïëîâîé ñòðóêòóðû¿, êîãäà ñîäåðæàùèåñÿ
â ìåòàëëå òîïîëîãè÷åñêèå äåôåêòû ñòðîåíèÿ è ïðèìåñè ñòàíîâÿòñÿ öåíòðàìè èíòåíñèâíîãî
òåïëîâûäåëåíèÿ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èññëåäóåòñÿ âîçìîæíîñòü âîçíèêíîâåíèÿ ñèíåðãåòè-
÷åñêîãî ìåõàíèçìà âîçíèêíîâåíèÿ è ðîñòà òåðìè÷åñêèõ òðåùèí â äâóõôàçíûõ êîíòàêòíûõ
è ðåçèñòèâíûõ ìàòåðèàëàõ. Äëÿ ðàñ÷åòà ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ Äæîóëåâà òåï-
ëà q(x,y) ðàññìàòðèâàëàñü ñèñòåìà, ñîäåðæàùàÿ ñëàáî ïðîâîäÿùèå êðóãëûå âêëþ÷åíèÿ è
ïðÿìîóãîëüíûå íåïðîâîäÿùèå òðåùèíû [2].

Àíàëèç q(x,y) è çíà÷åíèÿ ýôôåêòèâíîé ïðîâîäèìîñòè σef ïðè âàðüèðóåìûõ çíà÷åíèÿõ
äëèíû òðåùèíû, ïðîâîäèìîñòè σi è êîíöåíòðàöèè Ci âêëþ÷åíèé ïîçâîëèëè çàêëþ÷èòü,
÷òî â îïðåäåëåííîé òî÷êå íà ïîâåðõíîñòè âêëþ÷åíèÿ â ðàññìàòðèâàåìûõ óñëîâèÿõ ôîðìè-
ðóåòñÿ ïèê òåïëîâûäåëåíèÿ, áîëåå ÷åì â 5 ðàç ïðåâûøàþùèé ñðåäíåå çíà÷åíèå ïî îáðàçöó,
÷òî ïðèâîäèò ê êîíöåíòðàöèè òåðìè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé.

1. Èêðÿííèêîâ Â.È. // Èíæ.-Ôèçè÷. Æóðí. 1992. T. 62. N. 4. C. 617�623.
2. Kuanishev V.T., Sachkov I. N., Sorogin I. G., Sorogina T. I. // Journal of Physics: Conf. Series.

2017. V. 891.
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Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçâèòèÿ íà÷àëüíîé ñòà-
äèè íåóñòîé÷èâîñòè êîíòàêòíîé ãðàíèöû ñîóäàðÿþùèõñÿ ìåòàëëè÷åñêèõ ïëàñòèí. Ìàòå-
ìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü îñíîâûâàåòñÿ íà ñèñòåìå óðàâíåíèé Ýéëåðà äëÿ ñðåäû, ïîä÷èíÿþùåé-
ñÿ äâó÷ëåííîìó óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ. Ïàðàìåòðû óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ îòêàëèáðîâàíû
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ïî ðàñ÷åòíî-ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, îñíîâàííûì íà ðåàëüíûõ øèðîêîäèàïàçîííûõ
óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëîâ. Âû÷èñëèòåëüíûé àëãîðèòì îñíîâàí íà ñõåìà Harten-Lax-
van Leer. Íà÷àëüíîå ñèíóñîèäàëüíîå âîçìóùåíèå êîíòàêòíîé ãðàíèöû ìåæäó ïëàñòèíàìè
ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ âîëí ðàçðåæåíèÿ îò ñâîáîäíûõ ãðàíèö ïëàñòèí ïðèîáðåòàåò êðàòåðî-
îáðàçíóþ ôîðìó, ÷òî êà÷åñòâåííî ñîîòâåòñòâóåò íàòóðíûì îïûòàì.
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Ïåðâûå æå îïûòû â áëèæíåé ñâåðõêðèòè÷åñêîé îáëàñòè ïàðàìåòðîâ, ïðîâåäåííûå â
íåñòàöèîíàðíûõ óñëîâèÿõ òåïëîîáìåíà íà ðàçëè÷íûõ æèäêîñòÿõ, âêëþ÷àÿ âîäó, âûÿâèëè
áðîñàþùèéñÿ â ãëàçà ïàðàäîêñ. Åñëè â ñòàöèîíàðíûõ óñëîâèÿõ íà ðåçóëüòàòû îïûòîâ ñó-
ùåñòâåííî âëèÿåò ïèê èçîáàðíîé òåïëîåìêîñòè, òî â íåñòàöèîíàðíîì îïûòå âëèÿíèå ýòîãî
ïèêà ïîëíîñòüþ îòñóòñòâóåò. Áîëåå òîãî, îáíàðóæåí ýôôåêò ïîðîãîâîãî ñíèæåíèÿ èíòåí-
ñèâíîñòè òåïëîïåðåíîñà, êîòîðûé âûðàæåí òåì ñèëüíåå, ÷åì áëèæå çíà÷åíèå äàâëåíèÿ ê
êðèòè÷åñêîìó çíà÷åíèþ.

Îáíàðóæåííûé ýôôåêò íåñîìíåííî èìååò ôóíäàìåíòàëüíîå çíà÷åíèå, ïîñêîëüêó èí-
òåðïðåòàöèÿ ôèçè÷åñêîé êàðòèíû, âûðàæàþùåéñÿ â âèäå ïèêà èçîáàðíîé òåïëîåìêîñòè,
âíîâü ñòàíîâèòñÿ îòêðûòîé.

Ïðîñìàòðèâàåòñÿ òàêæå ïðàêòè÷åñêîå ïðèëîæåíèå ýôôåêòà. Ïîÿâèëèñü âåñêèå îñíîâà-
íèÿ ïîëàãàòü, ÷òî âûáîð ðàáî÷åãî äàâëåíèÿ âáëèçè êðèòè÷åñêîãî, îáû÷íî ýòî 25 ÌÏà, íå
ÿâëÿåòñÿ îïòèìàëüíûì. Êðîìå òîãî, ïî ðåçóëüòàòàì íàøèõ îïûòîâ ñôîðìóëèðîâàíà äî-
ðîæíàÿ êàðòà äàëüíåéøèõ øàãîâ, ïîçâîëÿþùèõ ïðèáëèçèòü ñîçäàíèå ÿäåðíûõ ðåàêòîðîâ,
îõëàæäàåìûõ ñâåðõêðèòè÷åñêîé âîäîé.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ, ïðîåêò 16-08-00381-a è êîìïëåêñ-
íîé ïðîãðàììû Ïðåçèäèóìà ÓðÎ ÐÀÍ, ïðîåêò 18-2-2-3.

ÎÁÐÀÁÎÒÊÀ ÐÀÇÍÎÐÎÄÍÛÕ ÄÀÍÍÛÕ ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÎÂ È
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Â äîêëàäå ïðèâîäèòñÿ îïèñàíèå ðàçðàáîòàííîé ìåòîäèêè îöåíêè ðàçíîðîäíûõ òåðìî-
äèíàìè÷åñêèõ è òåïëîôèçè÷åñêèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, è åå ïðîãðàììíîé ðåàëè-
çàöèè â âèäå çàêîí÷åííîãî ïðîãðàììíîãî ñðåäñòâà.

Ïîä ñëîâîñî÷åòàíèåì ¾ðàçíîðîäíûå äàííûå¿ àâòîðû ïîíèìàþò íàáîðû ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ òî÷åê, ïîëó÷åííûõ â ðàçëè÷íûå ãîäû (â íàñòîÿùåå ìîìåíò âðåìåííîé äèàïàçîí
ïðèíÿòûõ ê ðàññìîòðåíèþ ðàáîò êîëåáëåòñÿ â èíòåðâàëå 1919 � 2014 ãã.) ðàçíûìè àâòî-
ðàìè èëè êîëëåêòèâàìè àâòîðîâ, ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè, ñ ðàçëè÷íîé ñòåïåíüþ ÷èñòîòû
èñõîäíîãî ìàòåðèàëà è ò.ä. Ïîñëåäíåå îáñòîÿòåëüñòâî ñòàëî îñîáåííî àêòóàëüíûì â ïî-
ñëåäíèå äâà äåñÿòèëåòèÿ â ñâÿçè ñî çíà÷èòåëüíûì óëó÷øåíèåì êà÷åñòâà èçìåðåíèé çà
ñ÷åò ïðèìåíåíèÿ âåñüìà ïðåöèçèîííûõ ìåòîäîâ èçìåðåíèé.

Îñíîâíàÿ îñîáåííîñòü òåïëîôèçè÷åñêèõ è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ äàííûõ, îðèåíòèðîâàí-
íûõ íà àòîìíóþ ýíåðãåòèêó � îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèå íàáîðû îïûòíûõ çíà÷åíèé ïîëó-
÷åííûõ ðàçëè÷íûìè àâòîðàìè. Îáû÷íî èõ ÷èñëî íå ïðåâûøàåò âîñüìè � äåñÿòè òî÷åê. È
òîëüêî â ïîñëåäíåå âðåìÿ íà÷àëè ïîÿâëÿòüñÿ ðàáîòû, â êîòîðûõ ÷èñëî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ

156



Thermophysical properties of materials for nuclear power engineering

òî÷åê áîëåå äåñÿòè è äàæå áîëåå ïÿòíàäöàòè. Ïðè÷èíà ¾ñêóäíîñòè¿ îïûòíîãî ìàòåðèàëà
� ÷ðåçâû÷àéíàÿ ñëîæíîñòü è äîðîãîâèçíà ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòà â øèðîêîì äèàïàçîíå
ðåæèìíûõ ïàðàìåòðîâ.

Â äîêëàäå ïðèâîäèòñÿ îïèñàíèå ðàçðàáîòàííîé ìåòîäèêè îöåíêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ ñ ó÷åòîì ñïåöèôèêè àòîìíîé ýíåðãåòèêè è åå ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ.

Ïðèâîäèòñÿ îïèñàíèå ðàçðàáîòàííîé áàçû äàííûõ, ìàòåðèàëîâ åå ñîñòàâëÿþùèõ è åå
web-ðåàëèçàöèÿ.
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Ïðîöåññû òåïëî- è ìàññîîáìåíà â çîíå âçàèìîäåéñòâèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî äîçâó-
êîâîãî ïëàçìåííîãî ïîòîêà ñ ïîâåðõíîñòüþ ñóáëèìèðóþùåãî òåðìîñòîéêîãî ìàòåðèàëà
îïðåäåëÿþò ñêîðîñòü åãî ðàçðóøåíèÿ [1�4]. Ïðîâîäÿòñÿ èíòåíñèâíûå ðàáîòû ïî ñîçäàíèþ
è èññëåäîâàíèþ íîâûõ òåïëîçàùèòíûõ ìàòåðèàëîâ íà îñíîâå êîìïîçèòîâ (SiC/C, HfB2-SiC
è äð.), äåòàëüíî èçó÷àþòñÿ ìåõàíèçìû èõ ðàçðóøåíèÿ ïîä âîçäåéñòâèåì âûñîêîòåìïåðà-
òóðíûõ è õèìè÷åñêè àêòèâíûõ ñðåä [2�4]. Öåëüþ èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ óñòàíîâëåíèå
èçìåíåíèé ïàðàìåòðîâ è ñîñòàâà ïëàçìû â çîíå ðàçðóøàþùåãî âîçäåéñòâèÿ âûñîêîýí-
òàëüïèéíîé àçîòíîé ïëàçìåííîé ñòðóè, íàáåãàþùåé íà îáðàçöû èç óãëåðîäñîäåðæàùåãî
ìàòåðèàëà. Ñîçäàííûé â ÎÈÂÒ ÐÀÍ êîìïëåêñ [4] îáåñïå÷èâàåò ïîëó÷åíèå è èññëåäîâàíèå
ïëàçìû ðàçëè÷íûõ ãàçîâ (Ar, He, N2, âîçäóõ) è èõ ñìåñåé â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðà-
òóð (T = 10�30 êÊ), ìàññîâûõ ðàñõîäîâ 0,2�5 ã/ñ, ñêîðîñòåé 50�1000 ì/ñ â âûõîäíîì ñå÷å-
íèè ïëàçìîòðîíîâ. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ îöåíêà ñêîðîñòè ïîòåðè ìàññû ìàòåðèàëà îáðàçöà
â ðåæèìå ðåàëüíîãî âðåìåíè âûïîëíÿåòñÿ ìåòîäàìè äâóõïîçèöèîííîé âûñîêîñêîðîñòíîé
âèäåîñúåìêè è ðàçðàáîòàííîãî àâòîðàìè ìåòîäà ëàçåðíîé ïðîôèëîìåòðèè ñ èñïîëüçîâà-
íèåì ¾ëàçåðíîãî íîæà¿ [5]. Â èññëåäîâàíèÿõ èñïîëüçîâàëèñü èçîòðîïíûé ãðàôèò ìàðêè
ÌÏÃ-6 öèëèíäðè÷åñêîé ôîðìû ñ ïëîòíîñòüþ ρ ≈1,70�1,8 ã/ñì3 è àíèçîòðîïíûé ãðàôèò
ÓÏÂ-1Ò ñ ïëîòíîñòüþ ρ ≈2,1�2,2 ã/ñì3 â ôîðìå ïàðàëëåëåïèïåäà ñ õàðàêòåðíîé òîëùè-
íîé 3�5 ìì è ñòîðîíîé 15�25 ìì Ïðè óäåëüíûõ òåïëîâûõ íàãðóçêàõ 1�2 êÂò/ñì2 ýêñïå-
ðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåíû ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííûå èçìåíåíèÿ ñêîðîñòè óáûëè ìàòå-
ðèàëà îáðàçöîâ (3�20 ìã/ñì2ñ), òåìïåðàòóðû èõ ïîâåðõíîñòè (2000�3500 Ê), òåìïåðàòóðû
ýëåêòðîíîâ ïëàçìû íàáåãàþùåãî ïîòîêà (6000�12000 Ê), ïëàçìîõèìè÷åñêîãî ñîñòàâà â îá-
ëàñòè ¾âäóâà¿ ïðîäóêòîâ ðàçðóøåíèÿ. Ñîâìåñòíûé àíàëèç ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííûõ
èçìåíåíèé êîíöåíòðàöèè îñíîâíûõ ïðîäóêòîâ ðàçðóøåíèÿ � àòîìîâ óãëåðîäà è ðàäèêàëà
CN è ñêîðîñòè óáûëè ìàòåðèàëà óãëåðîäñîäåðæàùåãî îáðàçöà ïîçâîëÿåò óñòàíîâèòü îò-
íîñèòåëüíóþ ðîëü ïðîöåññîâ ãåòåðîãåííîé (Csolid + N → CN) è ãîìîãåííîé ( Cgas + N +
M → CN + M) íèòðèçàöèè óãëåðîäà â çîíå âçàèìîäåéñòâèÿ.

Ðàáîòà âûïîëíÿåòñÿ ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî Ôîíäà Ôóíäàìåíòàëüíûõ
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ÈÇÄÅËÈÉ, ÏÎËÓ×ÅÍÍÛÕ ÑÅËÅÊÒÈÂÍÛÌ ËÀÇÅÐÍÛÌ

ÑÏËÀÂËÅÍÈÅÌ

ÊàøàïîâÍ.Ô.,* ÊàøàïîâÐ.Í., ÊàøàïîâË.Í.

Èíæåíåðíûé èíñòèòóò ÊÔÓ, Êàçàíü, Ðîññèÿ

*kashnail@gmail.com

Àääèòèâíûå òåõíîëîãèè (Additive Manufacturing) ÿâëÿþòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå äèíà-
ìè÷íî ðàçâèâàþùèõñÿ íàïðàâëåíèé ìàøèíîñòðîåíèÿ. Îíè ïîçâîëÿþò èçãîòàâëèâàòü ëþ-
áîå èçäåëèå ïîñëîéíî íà îñíîâå êîìïüþòåðíîé 3D-ìîäåëè: èç ¾íè÷åãî¿ (à òî÷íåå, èç ðàñ-
õîäíîãî ìàòåðèàëà â âèäå ïîðîøêà èëè ïîëèìåðíîé ¾ïðîâîëîêè¿) ¾âûðàùèâàåòñÿ¿ íîâîå
èçäåëèå. Â çàâèñèìîñòè îò òåõíîëîãèè, îáúåêò ìîæåò ïîëó÷àòü ðàçëè÷íûå ñâîéñòâà, îò-
ëè÷íûå îò ñâîéñòâ ïåðâè÷íîãî ðàñõîäíîãî ìàòåðèàëà.

Ìåòîä ñåëåêòèâíîãî ëàçåðíîãî ñïëàâëåíèÿ (SLM), îäíà èç òåõíîëîãèé àääèòèâíîãî
ïðîèçâîäñòâà, íàõîäèò âñå áîëüøåå ïðèìåíåíèå â ïðîìûøëåííîñòè Ðåñïóáëèêè Òàòàðñòà-
íà. Òàêèå êðóïíûå ïðåäïðèÿòèÿ, êàê ÎÀÎ ¾ÊÀÏÎ¿, ÎÀÎ ¾ÊÌÏÎ¿ è ÎÊÁ ¾Ñîêîë¿,
íà÷èíàþò èñïîëüçîâàòü äàííóþ òåõíîëîãèþ äëÿ ñîçäàíèÿ èç ìåòàëëè÷åñêèõ ïîðîøêîâ
ïðîòîòèïîâ, ìàñòåð-ìîäåëåé è ïðåññ-ôîðì äëÿ àâèàöèîííîé òåõíèêè. Íî äëÿ âíåäðåíèÿ â
ïðîèçâîäñòâî äàííîé òåõíîëîãèè íåîáõîäèìî èññëåäîâàòü ñâîéñòâà èçäåëèé, ïîëó÷åííûõ
ñåëåêòèâíûì ëàçåðíûì ñïëàâëåíèåì.

Íàèáîëüøåå ðàñïðîñòðàíåíèå â SLM-ïðîèçâîäñòâå ïîëó÷èëè ïîðîøêè èíñòðóìåí-
òàëüíûõ è íåðæàâåþùèõ ñòàëåé. Îäíèì èç òàêèõ ïîðîøêîâ ÿâëÿåòñÿ íåðæàâåþùàÿ
äèñïåðñèîííî-òâåðäåþùàÿ ìàðòåíñèòíàÿ ñòàëü ìàðêè 17-4 PH (15-17,5 Cr, 3-5 Ni, 3-5 Cu,
<1 Mn, Si, 0,15-0,45 Nb, áàëàíñ Fe). Ñòàëü 17-4 PH â òå÷åíèå äîëãîãî âðåìåíè áûëà ñà-
ìîé âîñòðåáîâàííîé ñðåäè äèñïåðñèîííî-òâåðäåþùèõ ìàðîê, áëàãîäàðÿ ãèáêîé âàðèàòèâ-
íîñòè ñâîèõ ñâîéñòâ, è àêòèâíî ïðèìåíÿëàñü â àýðîêîñìè÷åñêîé è õèìè÷åñêîé îòðàñëè. Íî
ñóùåñòâóþò ðàçëè÷èÿ â òåïëîôèçè÷åñêèõ è ôèçèêî-ìåõàíè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêàõ ìåæ-
äó èçäåëèÿìè, ñîçäàííûìè ïî SLM-òåõíîëîãèè, è èçäåëèÿìè, âûòî÷åííûìè íà òîêàðíûõ
ñòàíêàõ.

Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ è ìåõàíè÷åñêèõ õàðàêòåðè-
ñòèê ìåòàëëè÷åñêèõ èçäåëèé, ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ SLM-òåõíîëîãèè èç ïîðîøêà ñòàëè
17-4 PH. Äëÿ ýòîãî ðåøàëèñü ñëåäóþùèå çàäà÷è: 1) ôîðìèðîâàíèå îáðàçöîâ èç ïîðîøêà
ñòàëè 17-4 PH ìåòîäîì SLM; 2) ïðîâåäåíèå òåðìè÷åñêîé îáðàáîòêè îáðàçöîâ; 3) ïðîâåäå-
íèå èññëåäîâàíèé òåïëîôèçè÷åñêèõ è ìåõàíè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê îáðàçöîâ äî è ïîñëå
òåðìè÷åñêîé îáðàáîòêè; 4) îïðåäåëåíèå îïòèìàëüíûõ ðåæèìîâ SLM-ïðîöåññîâ è òåðìîîá-
ðàáîòêè.

ÈÑÏÎËÜÇÎÂÀÍÈÅ ÒÅÕÍÎËÎÃÈÈ VOF ÄËß ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß
ÀÁËßÖÈÈ ÒÅÏËÎÇÀÙÈÒÍÎÃÎ ÏÎÊÐÛÒÈß

ÑàâèöêèéÄ.Â.,* Àêñ¼íîâÀ.À., ÆëóêòîâÑ.Â.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*dmvlsav@yandex.ru

Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíà êîìïëåêñíàÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü, îïèñûâàþùàÿ òå÷åíèå ãî-
ðÿ÷åé ñìåñè ãàçîâ îêîëî ñïóñêàåìîãî êîñìè÷åñêîãî àïïàðàòà (ÑÊÀ), óíîñ ìàññû ñ ïîâåðõ-
íîñòè ÑÊÀ, âëèÿíèå ïðîäóêòîâ àáëÿöèè íà ïðîöåññû, ïðîòåêàþùèå â ãàçîâîé ôàçå îêîëî
ÑÊÀ, ïðîãðåâ òåïëîçàùèòíîãî ïîêðûòèÿ (ÒÇÏ) è èçìåíåíèå ôîðìû ïîâåðõíîñòè ÑÊÀ.
Ìîäåëèðóåòñÿ îáòåêàíèå îáðàçöà óãëåðîäíîãî ÒÇÏ àðãîíîâîé ïëàçìîé. Óñëîâèÿ ñîîòâåò-
ñòâóþò ýêñïåðèìåíòàì, ïðîâåä¼ííûì â ÎÈÂÒ ÐÀÍ. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî îñíîâíûì ìå-
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õàíèçìîì àáëÿöèè (óíîñà ìàññû) ÿâëÿåòñÿ ñóáëèìàöèÿ. Ðàñ÷¼òû ïðîâîäÿòñÿ â ïðîãðàìì-
íîì êîìïëåêñå FlowVision. Ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïðîâîäèò-
ñÿ ñðàâíåíèå ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÜ ÌÎÄÈÔÈÖÈÐÎÂÀÍÈß ÊÎÍÑÒÐÓÊÖÈÎÍÍÛÕ
ÌÀÒÅÐÈÀËÎÂ ÓÃËÅÐÎÄÍÛÌÈ ÍÀÍÎÒÐÓÁÊÀÌÈ È ÃÐÀÔÅÍÎÌ,
ÑÈÍÒÅÇÈÐÎÂÀÍÍÛÌÈ Â ÑÒÐÓÅ ÒÅÐÌÈ×ÅÑÊÎÉ ÏËÀÇÌÛ

ØàâåëêèíàÌ.Á.,* ÀìèðîâÐ.Õ., ÒþôòÿåâÀ.Ñ.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*mshavelkina@gmail.com

Óãëåðîäíûå íàíîòðóáêè è ãðàôåí îáëàäàþò ðÿäîì óíèêàëüíûõ ñâîéñòâ, ïîýòîìó ñî-
çäàâàåìûå íà èõ îñíîâå ìàòåðèàëû íàõîäÿò ïðèìåíåíèå â êà÷åñòâå ñòðóêòóðíûõ ìîäèôè-
êàòîðîâ êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ. Öèàíàò-ýôèðíûé ïëàñòèê ÿâëÿåòñÿ ñîâðåìåííûì
è ïåðñïåêòèâíûì ìàòåðèàëîì. Òåðìîñòîéêîñòü, íèçêàÿ ãàçî- è âëàãîïîãëîùàåìîñòü, âûñî-
êèå äèýëåêòðè÷åñêèå ñâîéñòâà, íèçêîå ãàçîâûäåëåíèå, õîðîøàÿ ñîïðîòèâëÿåìîñòü ê èîíè-
çèðóþùåìó èçëó÷åíèþ è ðàäèîïðîçðà÷íîñòü ñ ó÷åòîì ðàçìåðîñòàáèëüíûõ ñâîéñòâ äåëàåò
öèàíàò-ýôèðíûé ïëàñòèê ëó÷øèì êàíäèäàòîì äëÿ ïðèìåíåíèÿ â êîñìè÷åñêîì àïïàðàòî-
ñòðîåíèè è ñïóòíèêîñòðîåíèè. Áûëè ïðîâåäåíû èññëåäîâàíèÿ ïî âñòðàèâàíèþ íèòåâèäíûõ
óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê è ìàëîñëîéíîãî ãðàôåíà â ïîëèìåðíóþ ñåòêó. Íàíîðàçìåðíûå äî-
áàâêè áûëè ñèíòåçèðîâàíû â îáúåìå ïëàçìåííûõ ñòðóé ãåëèÿ è àðãîíà, ÷òî ïîâëèÿëî íà
èõ ìîðôîëîãèþ è ñâîéñòâà. Â äîêëàäå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ïî ïðèãîòîâëåíèþ è ñâîé-
ñòâàì êàðáèäêðåìíèåâûõ êîìïîçèòîâ, ñîäåðæàùèõ óãëåðîäíûå íàíîòðóáêè. SiC-êåðàìèêà
ïðèìåíÿåòñÿ â êà÷åñòâå òåïëîçàùèòíûõ, õèìè÷åñêè è ýðîçèîííîñòîéêèõ ìàòåðèàëîâ, èñ-
ïîëüçóåìûõ, â îñíîâíîì, äëÿ ñîçäàíèÿ àâèàöèîííîé è ðàêåòíîé òåõíèêè. Íàéäåíû ðåæè-
ìû, ïðè êîòîðûõ ñèíòåçèðîâàííûå íèòåâèäíûå ñòðóêòóðû ñîáðàíû â æãóòû, äèàìåòðîì íå
áîëåå 100 íì. Ïî òåõíîëîãèè ðåàêöèîííî-ñâÿçàííîãî êàðáèäà êðåìíèÿ áûëè èçãîòîâëåíû
îáðàçöû êàðáèäêðåìíèåâîé êåðàìèêè ñ äîáàâêîé óãëåðîäíûõ æãóòîâ â 0,01; 0,05;0,1;0,5 è
1,0 ìàññ.Ìåòîäîì ãîðÿ÷åãî ïðåññîâàíèÿ ïîëó÷åíà ìîäèôèöèðîâàííàÿ êåðàìè÷åñêàÿ êîì-
ïîçèöèÿ íà îñíîâå êóáè÷åñêîãî íèòðèäà áîðà, èñïîëüçóåìàÿ äëÿ èçãîòîâëåíèÿ îáòåêàòåëåé.
Â êà÷åñòâå íàíîìîäèôèêàòîðîâ èñïîëüçîâàí ãèäðèðîâàííûé ãðàôåí, ïîëó÷åííûé ïðè ïè-
ðîëèçå àöåòèëåíà â àðãîíîâîé ïëàçìå. Ïîëó÷åíî íàíîñòðóêòóðèðîâàíèå êåðàìèêè çà ñ÷åò
îáðàçîâàíèÿ íèòåâèäíûõ íàíîñòðóêòóð óãëåðîäà äèàìåòðîì 20-40 íì.

ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÎÅ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÒÅÏËÎÏÅÐÅÍÎÑÀ È
ÒÅÐÌÈ×ÅÑÊÎÃÎ ÐÀÇÐÓØÅÍÈß ÓÃËÅÐÎÄÍÛÕ ÎÁÐÀÇÖÎÂ Â
ÑÂÅÐÕÇÂÓÊÎÂÎÌ ÏÎÒÎÊÅ ÏÐÈ ÂÎÇÄÅÉÑÒÂÈÈ ËÀÇÅÐÍÎÃÎ

ÈÇËÓ×ÅÍÈß

ÃëóøíåâàÀ.Â.,*1,2 ÑàâåëüåâÀ.Ñ.,1,2 ÑîíÝ.Å.,1,2 ÁîðåéøîÀ.Ñ.,3

ÕîìñêèéÌ.Þ.,3 ÂàñèëüåâÄ.Í.3

1ÌÔÒÈ, Äîëãîïðóäíûé, Ðîññèÿ, 2ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 3ÎÎÎ ¾ÍÏÏ ¾Ëàçåðíûå
ñèñòåìû¿, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ðîññèÿ

*glushniova.alexandra@gmail.com

Â ðàáîòå èññëåäóåòñÿ âçàèìîäåéñòâèå ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ ñ âåùåñòâîì â ñâåðõçâóêî-
âîì ïîòîêå. Èçëó÷åíèå ñîçäàåòñÿ èòòåðáèåâûì ëàçåðîì ñ äëèíîé âîëíû 1070 íì è ìàêñè-
ìàëüíîé ìîùíîñòüþ â 1 êÂò. Äèàìåòð ëó÷à â ìåñòå çàêðåïëåíèÿ îáðàçöà áûë 10 ìì. Âðåìÿ
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âîçäåéñòâèÿ íà îáðàçåö âàðüèðîâàëîñü â äèàïàçîíå îò 5 äî 60 ñ. Â êà÷åñòâå ìàòåðèàëà, íà
êîòîðûé âîçäåéñòâóåò èçëó÷åíèå, áûë âçÿò óãëåðîä. Ãåîìåòðèÿ îáðàçöîâ â ýêñïåðèìåíòå
áûëà äâóõ âèäîâ: êîíóñ ñ óãëîì ðàñòâîðà 40°è îñíîâàíèåì äèàìåòðîì 10 ìì è öèëèíäð
äèàìåòðîì 10 ìì. Îáðàçöû áûëè çàêðåïëåíû â ðàáî÷åé êàìåðå ñâåðõçâóêîâîé òðóáû (ñ
÷èñëîì Ìàõà M = 2) íà âûõîäå èç ñîïëà Ëàâàëÿ.

Ýêñïåðèìåíòû ïîêàçàëè, ÷òî ìàññîóíîñ ñèëüíî çàâèñèò îò ñòðóêòóðû óãëåðîäíîãî îá-
ðàçöà è äëÿ îáðàçöîâ ðàçëè÷íûõ ñòðóêòóð ìîæåò îòëè÷àòüñÿ íà ïîðÿäîê. Îäíàêî äëÿ
îáðàçöîâ îäíîé ñòðóêòóðû ïðîñëåæèâàåòñÿ ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü ìàññîóíîñà îò âðåìåíè
âîçäåéñòâèÿ, êîãäà âðåìÿ âîçäåéñòâèÿ ïðåâûøàåò 20 ñ. Äàííûå ðåçóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ
ñ ïîõîæèìè ðàáîòàìè ïî èçó÷åíèþ ìàññîóíîñà ñ ïîâåðõíîñòè îáðàçöà èç óãëåðîäà [1]. Â
ýêñïåðèìåíòàõ, ïðîâîäèâøèõñÿ áåç âîçäåéñòâèÿ ïîòîêà, ìàññîóíîñ ñ ïîâåðõíîñòè îáðàçöà
ñîñòàâëÿò ëèøü 30% îò ìàññîóíîñà â ñâåðõçâóêîâîì ïîòîêå, òàêèì îáðàçîì, ñâåðõçâóêîâàÿ
àýðîäèíàìèêà çíà÷èòåëüíî âëèÿåò íà ðàçðóøåíèå ïîâåðõíîñòè. Àíàëèç èíòåíñèâíîñòè ñâå-
÷åíèÿ îáðàçöà ïîêàçàë, ÷òî òåìïåðàòóðû ïîâåðõíîñòè âî âðåìÿ ýêñïåðèìåíòà ïðåâûøàåò
2000 Ê.

1. Chinnov V.F., Tyuftyaev A.S., Kavyrshin A.G., Ageev A.G., Sargsyan M.A., Gadzhiev M.Kh.//
High Temperature. 2016. V. 56. No. 1. P. 25�32.
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THERMOPHYSICAL PROPERTIES OF OILS,
GAS CONDENSATES, GAS HYDRATES AND

NATURAL GAS

ÊÀËÎÐÈÌÅÒÐÈ×ÅÑÊÈÅ ÌÅÒÎÄÛ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈß ÔÀÇÎÂÎÃÎ
ÏÎÂÅÄÅÍÈß ÓÃËÅÂÎÄÎÐÎÄÍÛÕ ÑÌÅÑÅÉ Ñ ÍÈÇÊÈÌ

ÑÎÄÅÐÆÀÍÈÅÌ ÂÛÑÎÊÎÌÎËÅÊÓËßÐÍÛÕ (Ñ4+) ÊÎÌÏÎÍÅÍÒÎÂ.

ÁóëåéêîÂ.Ì.,* ÃðèãîðüåâÁ.À.

ÎÎÎ "Ãàçïðîì � ÂÍÈÈÃÀÇÌîñêâà, Ðîññèÿ

*V_Buleiko@vniigaz.gazprom.ru

Â ðàáîòå îïèñàíà òåõíîëîãèÿ ïîñòðîåíèÿ êàëîðèìåòðè÷åñêèìè ìåòîäàìè ôàçîâûõ äèà-
ãðàìì ïëàñòîâûõ ôëþèäîâ. Ëîêàëèçàöèÿ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ îñóùåñòâëÿåòñÿ íà îñíîâå
ïðÿìûõ èçìåðåíèé òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ è èõ òåìïåðàòóðíûõ ïðîèçâîäíûõ
(èçîõîðíîé òåïëî¼ìêîñòè CV , òåìïåðàòóðíîé ïðîèçâîäíîé äàâëåíèÿ ïðè ïîñòîÿííîì îáú-
¼ìå (∂p/∂T )V ).

Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé âëèÿíèÿ ñîðáöèè è êàïèë-
ëÿðíûõ ÿâëåíèé íà ôàçîâîå ïîâåäåíèå ñìåñåé n-àëêàíîâ â ïîðèñòûõ ñðåäàõ. Ïîêàçàíî, ÷òî
â ðåçóëüòàòå èçáèðàòåëüíîé àäñîðáöèè êîìïîíåíòîâ ñìåñè ïðîèñõîäèò êîëè÷åñòâåííàÿ è
êà÷åñòâåííàÿ òðàíñôîðìàöèÿ å¼ ôàçîâîãî ïîâåäåíèÿ. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû âëèÿíèÿ
âîäû íà ñîðáöèîííî�äåñîðáöèîííûå ïðîöåññû óãëåâîäîðîäîâ. Èçó÷åíà ðîëü íåðàâíîâåñ-
íîñòè ñèñòåìû â ïðîöåññå âûïàäåíèÿ è èñïàðåíèÿ êîíäåíñàòà â ïîðèñòûõ ñðåäàõ è â ñâî-
áîäíîì îáú¼ìå. Ïîêàçàíî, ÷òî îïðåäåëÿþùèì ôàêòîðîì ìàêðîñêîïè÷åñêîãî ðàññëîåíèÿ
æèäêîé è ïàðîâîé ôàç ÿâëÿåòñÿ ðàçìåð ïîðîâûõ êàíàëîâ ïðîäóêòèâíîãî êîëëåêòîðà.

Èññëåäîâàíî ãèäðàòîîáðàçîâàíèå óãëåâîäîðîäîâ. Óòî÷íåíû çíà÷åíèÿ âåðõíåé è íèæíåé
êâàäðóïîëüíûõ òî÷åê. Ëîêàëèçîâàíà êâèíòèïîëüíàÿ òî÷êà: â òð¼õêîìïîíåíòíîé ñèñòåìå
(íîðìàëüíûé áóòàí, èçîáóòàí, âîäà) â ðàâíîâåñèè íàõîäÿòñÿ ïÿòü ôàç (âîäà, ë¼ä, ãèäðàò,
æèäêèå è ãàçîîáðàçíûå áóòàíû). Ïîêàçàíî, ÷òî òåðìîáàðè÷åñêàÿ îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ
ãèäðàòà ñìåñè óãëåâîäîðîäîâ ðàñïàäàåòñÿ íà îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ ãèäðàòîâ ðàçëè÷íûõ
ñòðóêòóð. Ãèäðàòîîáðàçîâàíèå ïðåäâàðÿåòñÿ ìåòàñòàáèëüíûì ñîñòîÿíèåì ñèñòåìû âîäà�
óãëåâîäîðîäû. Óñòàíîâëåíî âëèÿíèå òåðìè÷åñêîé ïðåäûñòîðèè âîäû íà íàïðàâëåíèå è
êèíåòèêó ïðîöåññà ôîðìèðîâàíèÿ ëüäà èëè ãèäðàòà ñèñòåìû, íàõîäÿùåéñÿ â ñîñòîÿíèè
äâîéíîé ìåòàñòàáèëüíîñòè.

Ïîñòðîåíû ôàçîâûå äèàãðàììû ïëàñòîâûõ ôëþèäîâ ñ íèçêèì êîíäåíñàòíûì ôàêòî-
ðîì. Ýêñïåðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåíà èõ êà÷åñòâåííàÿ è êîëè÷åñòâåííàÿ òðàíñôîðìàöèÿ
ïî ñðàâíåíèþ ñ òðàäèöèîííîé ôàçîâîé äèàãðàììîé. Èçó÷åí âêëàä èíäèâèäóàëüíûõ óãëå-
âîäîðîäíûõ êîìïîíåíòîâ â ôàçîâîå ïîâåäåíèå ñìåñè. Óñòàíîâëåíà çàâèñèìîñòü êîíôèãó-
ðàöèè ôàçîâîé äèàãðàììû óãëåâîäîðîäíîé ñìåñè ñ íèçêèì ñîäåðæàíèåì âûñîêîìîëåêó-
ëÿðíûõ êîìïîíåíòîâ îò ñîäåðæàíèÿ âûñîêîìîëåêóëÿðíûõ êîìïîíåíòîâ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ
èññëåäîâàíèé (ÐÔÔÈ). Ãðàíò 16-08-00032 18.
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Ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì î p, ρ, T -çàâèñèìîñòÿõ ñìåñè 1-ïðîïàíîëà ñ í-ãåêñàíîì
ñîñòàâà 0,2, 0,5, 0,8 è 0,9 ìîëüíûõ äîëåé í-ãåêñàíà (õ) â äâóõôàçíîé, îäíîôàçíîé (ãàçîâîé,
æèäêîé), îêîëîêðèòè÷åñêîé è ñâåðõêðèòè÷åñêîé îáëàñòÿõ ìåòîäîì èçëîìà èçîõîð [1, 2]
îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû òî÷åê ôàçîâûõ ïðåâðàùåíèé æèäêîñòü-ïàð ps, ρs, Ts è ñòåïåííîé
ôóíêöèåé c ó÷åòîì ñêåéëèíãîâîãî ïîâåäåíèÿ ïàðàìåòðû êðèòè÷åñêèõ òî÷åê pk, ρk, Tk.

Çàâèñèìîñòü äàâëåíèÿ îò ïëîòíîñòè, òåìïåðàòóðû è ñîñòàâà ñìåñåé âäîëü êðè-
âîé ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôàç îïèñàíà òðåõïàðàìåòðè÷åñêèì ïîëèíîìèàëüíûì óðàâíåíèåì
ñîñòîÿíèÿ�ðàçëîæåíèåì ôàêòîðà ñæèìàåìîñòè Z = p/RTρ â ðÿäû ïî ñòåïåíÿì ïðèâå-
äåííîé ïëîòíîñòè ω = ρ/ρk, ïðèâåäåííîé òåìïåðàòóðû τ = T/Tk è ñîñòàâà õ âèäà:

Z =
p

RTρm
= 1 +

m∑
i=1

n∑
j=0

s∑
k=0

a
ijk
ωixk/τ j,

îòêóäà p = RTρm

[
1 +

∑m
i=1

∑n
j=0

∑s
k=0 aijkω

ixk/τ i
]
.

Ñðåäíÿÿ îòíîñèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü îòêëîíåíèé ðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèé äàâëåíèÿ îò
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ íå ïðåâûøàåò 1%.

Çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè ñìåñåé âäîëü êðèâîé ñîñóùåñòâîâàíèÿ ôàç â äàëè îò êðèòè÷å-
ñêîé òî÷êè è â ñèììåòðè÷íîé åå ÷àñòè îïèñàíà óðàâíåíèÿìè âèäà:

ρ = ρk
(
1±B0τ

β0 +B1τ
β1 ±B2τ

β2 + ...
)
,

(ρf − ρg) /2ρk = B0τ
β0 +B2τ

β2 +B4τ
β4 + ...,

ãäå τ = (T − Tk)/Tk è ω = (ρ− ρk)/ρk.
Ñðåäíÿÿ îòíîñèòåëüíàÿ ïîãðåøíîñòü ñîñòàâëÿåò 1,5%.

1. Áàçàåâ Ý.À., Áàçàåâ À.Ð., Äæàïïàðîâ Ò.À. Èññëåäîâàíèå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ è êðèòè÷åñêèõ
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Áûñòðûé ëîêàëüíûé íàãðåâ ìîæíî íàáëþäàòü â óçëàõ òðåíèÿ ñ ìàñëÿíîé ñìàçêîé, â
öèêëàõ ïðèãîòîâëåíèÿ è ãîðåíèÿ òîïëèâà â äâèãàòåëÿõ è ðåàêòèâíûõ óñòàíîâêàõ è äðó-
ãèõ òåõíîëîãè÷åñêèõ óñòàíîâêàõ. Êàê ïðàâèëî, â ðåàëüíûõ ïðîöåññàõ æèäêèå óãëåâîäîðî-
äû ìîãóò ñîäåðæàòü ïðèìåñè âëàãè. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ âëàãè â ïðåäåëüíûõ óã-
ëåâîäîðîäàõ èñïîëüçîâàëàñü ìåòîäèêà ìîùíîãî ëîêàëüíîãî íàãðåâà ïðîâîëî÷íîãî çîíäà.
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Îñíîâíàÿ çàäà÷à ñîñòîÿëà â âûÿñíåíèè âëèÿíèÿ ïðèìåñè âëàãè íà èíòåíñèâíîñòü íåñòà-
öèîíàðíîãî òåïëîïåðåíîñà ïðè íàãðåâå çîíäà âûøå òåìïåðàòóðû íîðìàëüíîãî êèïåíèÿ
êîìïîíåíòîâ. Ïðîâåäåíû îïûòû íà îáðàçöàõ ãåêñàíà, äåêàíà, ãåêñàäåêàíà ñ ñîäåðæàíè-
åì âëàãè îò 5 äî 35 ppm. Äîáàâêè âëàãè ââîäèëèñü èç ïàðîâîé ôàçû ÷åðåç ñâîáîäíóþ
ïîâåðõíîñòü æèäêîñòè è êîíòðîëèðîâàëèñü ìåòîäîì Êàðëà Ôèøåðà.

Îêàçàëîñü, ÷òî â óñëîâèÿõ èìïóëüñíîãî íàãðåâà ìàëûå ïðèìåñè âëàãè ñïîñîáíû îêà-
çûâàòü çíà÷èòåëüíîå âëèÿíèå íå òîëüêî íà òåìïåðàòóðó âñêèïàíèÿ óãëåâîäîðîäîâ, íî è
íà èíòåíñèâíîñòü òåïëîïåðåíîñà ýòèìè âåùåñòâàìè â ñîñòîÿíèè ïåðåãðåâà, âáëèçè òåìïå-
ðàòóðû ñïîíòàííîãî âñêèïàíèÿ.

Ðàáîòà ïðîâåäåíà ïðè ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé,
ïðîåêò � 16-08-00381-a.
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Âîïðîñû ïåðåäà÷è òåïëîòû ïðè êèïåíèè òîïëèâ ïðåäñòàâëÿþò áîëüøîé èíòåðåñ äëÿ
ðàçðàáîò÷èêîâ àâèàöèîííîé òåõíèêè. Òåïëîïåðåäà÷à ïðè êèïåíèè æèäêîñòè çàâèñèò îò
ðåæèìà êèïåíèÿ. Â ïóçûðüêîâîì ðåæèìå êèïåíèÿ òåïëîâîé ïîòîê â äåñÿòêè ðàç áîëüøå,
÷åì â ïëåíî÷íîì ïðè îäèíàêîâîé òåìïåðàòóðå ïîâåðõíîñòè ñòåíêè. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå
ïðîâîäèëèñü èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññà òåïëîïåðåäà÷è ïðè êèïåíèè òîïëèâ â ðåæèìå ñâåðõ-
èíòåíñèâíîãî ïóçûðüêîâîãî êèïåíèÿ, à òàêæå â äðóãèõ ðåæèìàõ â óñëîâèÿõ âûñîêîïëîò-
íîãî òåïëîâîãî ïîòîêà [1]. Â ðàáîòå â êà÷åñòâå îñíîâíîãî ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ìåòîäà ïðè-
ìåíÿëè ýëåêòðîòåðìîãðàôè÷åñêèé ìåòîä ñ èñïîëüçîâàíèåì ïëàòèíîâûõ íèòåé òîëùèíîé
100 ìêì. Ïëàòèíîâàÿ íèòü èìååò ñèëüíóþ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ îò òåìïå-
ðàòóðû. Åå íàãðåâ îñóùåñòâëÿëñÿ ïðè ïîñòîÿííîì ýëåêòðè÷åñêîì òîêå è ñîïðîòèâëåíèè.
Íàãðåâàòåëü, êðîìå ñâîåãî ïðÿìîãî íàçíà÷åíèÿ, èñïîëüçîâàëñÿ â êà÷åñòâå òåðìîìåòðà ñî-
ïðîòèâëåíèÿ. Ñíèìàÿ åãî âîëüòàìïåðíóþ õàðàêòåðèñòèêó è çíàÿ ñîïðîòèâëåíèå ïðè íóëå
ãðàäóñîâ ìîæíî îïðåäåëÿòü âåëè÷èíó òåïëîâîãî ïîòîêà è òåìïåðàòóðó ïîâåðõíîñòè. Â êà-
÷åñòâå îáúåêòîâ èññëåäîâàíèÿ áûëè âçÿòû îáðàçöû àâèàöèîííûõ êåðîñèíîâ. Â õîäå èññëå-
äîâàíèé áûëè ïîëó÷åíû ïîëíûå êðèâûå êèïåíèÿ äëÿ òåìïåðàòóð æèäêîñòè 18 ◦Ñ, 100 ◦Ñ,
è 184 ◦Ñ. Îáíàðóæåíî, ÷òî â óñëîâèÿõ êèïåíèÿ ñ íåäîãðåâîì â ñèñòåìå ðåàëèçóåòñÿ ðåæèì
ÑÏÊ � ñâåðõèíòåíñèâíîãî ïóçûðüêîâîãî êèïåíèÿ. Â óêàçàííûõ óñëîâèÿõ âåòâü ïóçûðü-
êîâîãî êèïåíèÿ èìååò íåîáû÷íûé ¾ñòóïåí÷àòûé¿ âèä. Ïåðåõîäíîå (ñìåøàííîå) êèïåíèå
îñóùåñòâëÿåòñÿ â àâòîêîëåáàòåëüíîì ðåæèìå. Ïðè äîñòèæåíèè æèäêîñòüþ òåìïåðàòóðû
êèïåíèÿ âûøåïðèâåäåííûå ýôôåêòû èñ÷åçàþò.

1. Concerning the Magnitude of the Maximum Heat Flux and the Mechanisms of Superintensive
Bubble Boiling. Zhukov S.A., Afanas'eva S.Yu., Echmaev S.B. // International Journal of Heat and
Mass Transfer. � 2003. � Ò. 46. � � 18. � P. 3411-3427.
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Ïðè íèçêîòåìïåðàòóðíîì ïèðîëèçå (òîððåôèêàöèè) áèîìàññû â ðåçóëüòàòå òåðìè÷å-
ñêîé äåñòðóêöèè îðãàíè÷åñêîé ñîñòàâëÿþùåé îáðàçóþòñÿ ëåòó÷èå ïðîäóêòû, ñîñòîÿùèå èç
íåêîíäåíñèðóþùèõñÿ ãàçîâ è ïàðîâ âûñîêîìîëåêóëÿðíûõ îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé. Äëÿ
ðàçðàáîòêè òåõíîëîãèé òîððåôèêàöèè è ìåòîäîâ óòèëèçàöèè ëåòó÷èõ ïðîäóêòîâ, ïðåä-
ñòàâëÿþùèõ îïàñíîñòü äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû, íåîáõîäèìû äàííûå ïî èõ òåïëîôèçè÷å-
ñêèì ñâîéñòâàì.

Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿëñÿ ðàñ÷åò òåïëîåìêîñòè è òåïëîòû ñãîðàíèÿ ëåòó÷èõ ïðîäóêòîâ
òîððåôèêàöèè, âûäåëÿþùèõñÿ ïðè íàãðåâå áèîìàññû äî òåìïåðàòóðû 600 Ê. Äàííûå ïî
ñîñòàâó ëåòó÷èõ ïðîäóêòîâ, îáðàçóþùèõñÿ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è âðåìåíàõ âû-
äåðæêè, áðàëèñü èç [1]. Â êà÷åñòâå ïàðàìåòðà, îïðåäåëÿþùåãî ñîñòàâ è òåïëîôèçè÷åñêèå
ñâîéñòâà ëåòó÷èõ ïðîäóêòîâ, áûëà ïðèíÿòà âåëè÷èíà ìàññîâûõ ïîòåðü ïðè òîððåôèêàöèè,
ðàññ÷èòàííàÿ íà ñóõîå áåççîëüíîå ñîñòîÿíèå èñõîäíîé áèîìàññû. Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâà-
ëèñü çíà÷åíèÿ òåïëîåìêîñòè è ýíòàëüïèè îáðàçîâàíèÿ îðãàíè÷åñêèõ êîìïîíåíòîâ, âõîäÿ-
ùèõ â ñîñòàâ ëåòó÷èõ ïðîäóêòîâ òîððåôèêàöèè, èç áàçû äàííûõ NIST [2]. Ïðè îòñóòñòâèè
ñîîòâåòñòâóþùèõ äàííûõ ïðèìåíÿëñÿ ìåòîä ãðóïïîâûõ âêëàäîâ [3], ñóòü êîòîðîãî ñîñòîèò
â òîì, ÷òî èñêîìàÿ òåïëîôèçè÷åñêàÿ âåëè÷èíà âû÷èñëÿåòñÿ ïóòåì ñóììèðîâàíèÿ âêëàäîâ
îòäåëüíûõ ñòðóêòóðíûõ è àòîìíûõ ãðóïï, îáðàçóþùèõ ðàññìàòðèâàåìîå ñîåäèíåíèå.

Â ðåçóëüòàòå ðàññ÷èòàíû çíà÷åíèÿ òåïëîòû ñãîðàíèÿ è òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè
òåïëîåìêîñòè äëÿ ëåòó÷èõ ïðîäóêòîâ, îáðàçóþùèõñÿ â ïðîöåññå òîððåôèêàöèè ïðè ìàññî-
âûõ ïîòåðÿõ äî 17%.Ìàêñèìàëüíîå îòëè÷èå â çíà÷åíèÿõ òåïëîåìêîñòè ëåòó÷èõ ïðîäóêòîâ,
ñîîòâåòñòâóþùèõ ðàçëè÷íûì ìàññîâûì ïîòåðÿì, íå ïðåâûøàëî 6%.

1. Prins M.J., Ptasinski K.J., Janssen F.J.J.G. // J. Anal. Appl. Pyrolysis. 2006. V. 77. P. 35.
2. NIST Chemistry WebBook, http://webbook.nist.gov/chemistry/form-ser/.
3. Joback K.G., Reid R.C. // Chem. Eng. Commun. 1987. V. 57. P. 233.

ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÓÏÐÓÃÎÑÒÈ È ÊÐÈÒÈ×ÅÑÊÈÕ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐ
ÓÃËÅÂÎÄÎÐÎÄÍÛÕ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈÉ ÌÀÍÎÌÅÒÐÈ×ÅÑÊÈÌ

ÌÅÒÎÄÎÌ

ßíîâêèéË.Ñ.,1,2 ÂàðëàìîâàÍ.È.,1 ÊàçàêîâÀ.È.,2 ÌîëîêàíîâÀ.À.,*1,2

ÏëèøêèíÍ.À.,2 ÏîïîâÈ.Ì.,1 ÈëüèíàÌ.À.,1 ÅæîâÂ.Ì.1

1ÖÈÀÌ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÈÏÕÔ ÐÀÍ, ×åðíîãîëîâêà, Ðîññèÿ

*molokanov@ciam.ru

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îòñóòñòâóþò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîé-
ñòâàì íåêîòîðûõ óãëåâîäîðîäíûõ ñîåäèíåíèé, ïåðñïåêòèâíûõ äëÿ ïðèìåíåíèÿ â êà÷å-
ñòâà àâèàöèîííûõ òîïëèâ. Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ òåïëîôèçè÷åñêèõ
ñâîéñòâ è êðèòè÷åñêèõ òåìïåðàòóð óãëåâîäîðîäíûõ ñîåäèíåíèé ìàíîìåòðè÷åñêèì ìåòî-
äîì, à òàêæå îöåíêå âûïîëíåíèÿ çàêîíà Ðàóëÿ äëÿ ñìåñåé óãëåâîäîðîäíûõ ñîåäèíåíèé. Â
êà÷åñòâå îáúåêòîâ èññëåäîâàíèÿ áûëè âçÿòû àëèôàòè÷åñêèå öèêëè÷åñêèå óãëåâîäîðîäû,
îáëàäàþùèå âûñîêîé ïëîòíîñòüþ, îáúåìíîé òåïëîòîé ñãîðàíèÿ è âûñîêîé òåìïåðàòóðîé
êèïåíèÿ, ÷òî ïîçâîëÿåò ðàññìàòðèâàòü èõ â êà÷åñòâå ïåðñïåêòèâíûõ êîìïîíåíòîâ àâèàöè-
îííûõ òîïëèâ. Â ðàáîòå èñïîëüçîâàëè ýêñïåðèìåíòàëüíóþ ìàíîìåòðè÷åñêóþ óñòàíîâêó,
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âêëþ÷àþùóþ òåðìîñòàò, ñèñòåìó ðåãóëèðîâàíèÿ äàâëåíèÿ, èñïûòàòåëüíóþ êàìåðó, ïîç-
âîëÿþùóþ îïðåäåëÿòü äàâëåíèå ïàðîâ èññëåäóåìîãî îáðàçöà ïðè äàâëåíèÿõ îò 0 äî 45
àòì ïðè òåìïåðàòóðàõ îò 15 °Ñ äî 500 °Ñ [1]. Èññëåäîâàíèå óïðóãîñòè îáðàçöîâ ïðîâîäèëè
ïóòåì èçìåðåíèÿ ðàâíîâåñíîãî äàâëåíèÿ â ïðîöåññå èõ èçîõîðè÷åñêîãî íàãðåâàíèÿ. Ïðè
êàæäîì îïðåäåëåíèè äàâëåíèÿ èñïûòàòåëüíóþ êàìåðó âûäåðæèâàëè ïðè çàäàííîé òåì-
ïåðàòóðå â òå÷åíèå 2 ÷àñîâ, äàâëåíèå ïðè ýòîì íå èçìåíÿëîñü, ò.å. ðåàêöèÿ òåðìè÷åñêîãî
ðàçëîæåíèÿ ñ âûäåëåíèåì ãàçîâ íå íàáëþäàëàñü. Óñòàíîâëåíî, ÷òî äàâëåíèÿ íàñûùåííîãî
ïàðà èññëåäîâàííûõ îáðàçöîâ â èíòåðâàëå 100-400 °Ñ ïîä÷èíÿþòñÿ çàêîíó Êëàïåéðîíà-
Êëàçèóñà. Äëÿ èññëåäîâàííûõ îáðàçöîâ óãëåâîäîðîäíûõ ñîåäèíåíèé îïðåäåëåíû çàâèñè-
ìîñòè óïðóãîñòè ïàðîâ îò òåìïåðàòóðû, ýíòàëüïèè è ýíòðîïèè èñïàðåíèÿ, òåìïåðàòóðû
êèïåíèÿ è êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû.

1. Â.Â. Äóáèõèí, Â.Ã. Ìàòâååâ, Ã.Ì. Íàçèí. Òåðìè÷åñêîå ðàçëîæåíèå 2,4,6-òðèíèòðîòîëóîëà â
ðàñïëàâå è ðàñòâîðàõ // Èçâåñòèÿ Àêàäåìèè íàóê. � 1995. � � 2. � Ñ. 266 - 271.
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Â íàñòîÿùåå âðåìÿ àêòóàëüíîé ÿâëÿåòñÿ ïðîáëåìà ïîëó÷åíèÿ ñèíòåç-ãàçà èç ïðèðîäíî-
ãî ãàçà (ðèôîðìèíã). Îñíîâíûìè ðåàãåíòàìè â ýòîì ñëó÷àå ÿâëÿþòñÿ âîäÿíîé ïàð, óãëå-
êèñëûé ãàç è êèñëîðîä. Óãëåêèñëûé ãàç ÿâëÿåòñÿ ïàðíèêîâûì ãàçîì, ïîýòîìó åãî âûáðîñû
â àòìîñôåðó äîëæíû áûòü îãðàíè÷åíû. Îäíàêî, âçàèìîäåéñòâèå ìåòàíà ñ óãëåêèñëûì ãà-
çîì ÿâëÿåòñÿ ñèëüíûì ýíäîòåðìè÷åñêèì ïðîöåññîì. Ñóùåñòâóåò ðÿä íàó÷íûõ ðàáîò ïîñâÿ-
ùåííûõ âçàèìîäåéñòâèþ CO2-ïëàçìû ñ ìåòàíîì. Äëÿ ýòîãî èñïîëüçóþòñÿ DBD, êîðîííûé
ðàçðÿä, äóãîâîé ðàçðÿä ïîñòîÿííîãî òîêà. Â ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ âçàèìîäåéñòâèå ìå-
òàíà ñ óãëåêèñëûì ãàçîì â âûñîêîâîëüòíîì òðåõôàçíîì ïëàçìîòðîíå ïåðåìåííîãî òîêà.
Èñòî÷íèê ïèòàíèÿ ïëàçìîòðîíà ñîñòîèò èç òîêîîãðàíè÷èâàþùèõ ðåàêòîðîâ, êîìïåíñàòîðà
ðåàêòèâíîé ìîùíîñòè è âûñîêîâîëüòíîãî òðàíñôîðìàòîðà (10 êÂ). Ïëàçìîòðîí ñîñòîèò
èç òðåõ äóãîâûõ êàíàëîâ ñ òðåìÿ ñòåðæíåâûìè ìåäíûìè ýëåêòðîäàìè. Â ïðèýëåêòðîäíóþ
çîíó ïîäàåòñÿ óãëåêèñëûé ãàç (3,7 ã/ñ) è ìåòàí (1 ã/ñ), à â çîíó äóãè ïîäàåòñÿ óãëåêèñ-
ëûé ãàç (3,2 ã/ñ) è ìåòàí (1,4 ã/ñ). Ýëåêòðè÷åñêàÿ ìîùíîñòü ïëàçìîòðîíà ñîñòàâèëà 110
êÂò. Ñîñòàâ ñèíòåç-ãàçà îïðåäåëÿëñÿ ìàññ-ñïåêòðîìåòðîì ñ èñïîëüçîâàíèåì êàëèáðîâî÷-
íûõ ñìåñåé. Ñèíòåç-ãàç ñîäåðæàë ïî 50 ïðîöåíòîâ îáúåìíûõ CO è H2 áåç îáðàçîâàíèÿ
ñàæè. Ýòî ñâèäåòåëüñòâóåò î âûñîêîé ýôôåêòèâíîñòè ïåðåðàáîòêè ìåòàíà â ñèíòåç-ãàç.
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Áèîäèçåëüíîå òîïëèâî ÿâëÿåòñÿ âîçîáíîâëÿåìûì èñòî÷íèêîì ýíåðãèè è èìååò ðÿä ïðå-
èìóùåñòâ ïåðåä äèçåëüíûì òîïëèâîì, ïðîèçâåäåííûì èç íåôòè. Áèîäèçåëü ÿâëÿåòñÿ ñìå-
ñüþ ìåòèëîâûõ èëè ýòèëîâûõ ýôèðîâ æèðíûõ êèñëîò è ïðîèçâîäèòñÿ èç òðèãëèöåðèäîâ
ýòèõ êèñëîò, êîòîðûå ñîäåðæàòñÿ â ðàñòèòåëüíûõ ìàñëàõ è æèâîòíûõ æèðàõ.

Â äîêëàäå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû Tc, êðèòè÷åñêî-
ãî äàâëåíèÿ pc, òåïëîåìêîñòè Cp è òåìïåðàòóðîïðîâîäíîñòè ìåòèëîâûõ, ýòèëîâûõ ýôèðîâ
è òðèãëèöåðèäîâ æèðíûõ êèñëîò. Ýòè ñâîéñòâà èçìåðåíû äëÿ ñëåäóþùèõ ñîåäèíåíèé:

� ìåòèëîâûõ ýôèðîâ í-àëêàíîâûõ êèñëîò CH3O2CnH2n−1 ñ ÷èñëîì àòîìîâ óãëåðîäà â
ìàòåðèíñêîé êèñëîòå n = 6, 7, 8, 9, 10, 11, 12, à òàêæå îëåèíîâîé, ëèíîëåâîé, ëèíîëåíîâîé
è ýðóêîâîé êèñëîò;

� ýòèëîâûõ ýôèðîâ í-àëêàíîâûõ êèñëîò C2H5O2CnH2n−1 ñ ÷èñëîì àòîìîâ óãëåðîäà â
ìàòåðèíñêîé êèñëîòå n = 10, 11, 12, 14, 16, 18;

� òðèãëèöåðèäîâ í-àëêàíîâûõ êèñëîò C3H5[O2CnH2n−1]3 ñ ÷èñëîì àòîìîâ óãëåðîäà â
ìàòåðèíñêîé êèñëîòå n = 8, 10, 12, 14.

×èñòîòà èññëåäîâàííûõ îáðàçöîâ (Alfa Aesar, Sigma-Aldrich) ñîñòàâëÿëà 98,5�99,9
ìîë.%.

Èññëåäîâàííûå ñîåäèíåíèÿ ÿâëÿþòñÿ òåðìîíåñòàáèëüíûìè ïðè îêîëîêðèòè÷åñêèõ òåì-
ïåðàòóðàõ, ïîýòîìó èçìåðåíèÿ âûïîëíåíû ìåòîäîì èìïóëüñíîãî íàãðåâà, ðàçðàáîòàí-
íûì àâòîðàìè (ÃÑÑÑÄ 163-2010). Ìåòîä îáåñïå÷èâàåò ñâåðõìàëîå ðàçëîæåíèå âåùåñòâ
â ïðîöåññå èçìåðåíèé. Ïîãðåøíîñòè èçìåðåíèÿ êðèòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ: δpc = 0, 03pc è
δTc = 0, 01Tc , ãäå Tc � àáñîëþòíàÿ òåìïåðàòóðà. Ïîëó÷åíû óðàâíåíèÿ äëÿ ðàñ÷åòà êðè-
òè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìåòèëîâûõ è ýòèëîâûõ ýôèðîâ í-àëêàíîâûõ êèñëîò.

Òåïëîåìêîñòü èçìåðÿëàñü ñ ïîìîùüþ äèôôåðåíöèàëüíîãî ñêàíèðóþùåãî êàëîðèìåò-
ðà DSC 204 F1 Phoenix (Netzsch) ñ ïîãðåøíîñòüþ 2%. Èçìåðåíèÿ êîýôôèöèåíòà òåìïå-
ðàòóðîïðîâîäíîñòè áûëè âûïîëíåíû ìåòîäîì ëàçåðíîé âñïûøêè íà óñòàíîâêå LFA 457
MicroFlash (Netzsch); ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèÿ � íå áîëåå 5%.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå êîìïëåêñíîé ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëü-
íûõ èññëåäîâàíèé Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ ÐÀÍ (ïðîåêò � 18-2-2-13).

ÎÏÐÅÄÅËÅÍÈÅ ÑÊÎÐÎÑÒÈ ÔÀÇÎÂÛÕ ÏÅÐÅÕÎÄÎÂ
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Äëÿ èçó÷åíèÿ ïðîöåññîâ ôàçîâîãî ïåðåõîäà ïðè èíòåíñèâíîì ñíèæåíèè äàâëåíèÿ â ãà-
çîêîíäåíñàòíûõ ñèñòåìàõ [1�3] ïðîâåäåíà ñåðèÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïî ðåçêîìó ñíèæåíèþ è
ïîâûøåíèå äàâëåíèÿ â ÿ÷åéêå PVT íà ðàçëè÷íûå âåëè÷èíû îòíîñèòåëüíî ïåðâîíà÷àëüíî-
ãî äàâëåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùåãî ðàâíîâåñíîìó ãàçîâîìó ñîñòîÿíèþ. Îñíîâíûå êîíòðîëèðó-
åìûå â õîäå èññëåäîâàíèÿ ïàðàìåòðû � òåêóùåå äàâëåíèå â ðåêîìáèíàòîðå è òåìïåðàòóðà.

167



ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

Ýêñïåðèìåíòû ïî îïðåäåëåíèþ âðåìåíè ðåëàêñàöèè ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ âûïîëíÿëîñü ñòà-
òè÷åñêèì ìåòîäîì. Â ýòîì ñëó÷àå ôàçîâûé ïåðåõîä ïðîèñõîäèë â íåïîäâèæíîì ãàçå â
çàìêíóòîì îáúåìå.

Â ðàìêàõ ìàòåìàòè÷åñêîé ïîñòàíîâêè çàäà÷è, èç ñèñòåìû óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ôëþèäà
ïîëó÷åíî îäíî ðàçðåøàþùåå óðàâíåíèå îòíîñèòåëüíî ñêîðîñòåé ôàç. Ïðåäñòàâëåí ðàñ÷åò
òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ (ÒÄÑ) ìíîãîêîìïîíåíòíîé óãëåâîäîðîäíîé ñìåñè ïðè èçìåíå-
íèè îáúåìà (àäèàáàòè÷åñêîì ñæàòèè�ðàñøèðåíèè) è ðåçêèõ ïåðåïàäàõ äàâëåíèÿ â ÿ÷åéêå
ðåêîìáèíàòîðà, à òàêæå îïðåäåëåíî âðåìÿ ðåëàêñàöèè ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ íà ïðèìåðå 4-õ
êîìïîíåíòíîé ñìåñè: ÑÍ4-Ñ3Í8-Ñ5Í12-Ñ7Í16.

Ñðàâíåíèå ïîëó÷åííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ äàâëåíèÿ ïî ðàçðàáîòàííîé ìàòåìàòè÷åñêîé ìî-
äåëè íà ãðàíè÷íûõ ñå÷åíèÿõ ÿ÷åéêè ðåêîìáèíàòîðà ñ ïîëó÷åííûìè èç ýêñïåðèìåíòà äàí-
íûìè ïî çàìåðàì äàâëåíèÿ â ñîîòâåòñòâóþùèõ òî÷êàõ ÿ÷åéêè ðåêîìáèíàòîðà äàåò îøèáêó
ìåíåå 5%, ÷òî ÿâëÿåòñÿ óäîâëåòâîðèòåëüíûì ðåçóëüòàòîì ïî àïðîáàöèè ìàòåìàòè÷åñêîé
ìîäåëè.
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3. Ãðèãîðüåâ Á.À., Çàé÷åíêî Â.Ì., Ìîë÷àíîâ Ä.À., Ñîêîòóùåíêî Â.Í. Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðî-
âàíèå ïðîöåññîâ èçîòåðìè÷åñêîé ôèëüòðàöèè ãàçîêîíäåíñàòíîé ñìåñè ïðè ðàçëè÷íûõ ðåæèìàõ
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Äîáû÷à è èñïîëüçîâàíèå íåâîçîáíîâëÿåìûõ èñòî÷íèêîâ ýíåðãèè, òàêèõ êàê íåôòü è
ãàç, íàíîñÿò âðåä îêðóæàþùåé ñðåäå. Â ýòîé ñâÿçè, ðàçðàáàòûâàþòñÿ àëüòåðíàòèâíûå èñ-
òî÷íèêè ýíåðãèè, îäíèì èç êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ áèîòîïëèâî. Îíî ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñìåñü
ìåòèëîâûõ èëè ýòèëîâûõ ýôèðîâ æèðíûõ êèñëîò, à åãî ïðîèçâîäñòâî îñíîâàíî íà ïå-
ðåðàáîòêå ðàçëè÷íûõ ìàñåë ðàñòèòåëüíîãî ïðîèñõîæäåíèÿ. Èñïîëüçîâàíèå áèîòîïëèâà â
êà÷åñòâå äîáàâêè ê äèçåëüíîìó òîïëèâó èëè åãî àëüòåðíàòèâû â äâèãàòåëÿõ âíóòðåííåãî
ñãîðàíèÿ ïîçâîëÿåò óìåíüøèòü âûáðîñû óãëåêèñëîãî ãàçà, à òàêæå îêèñëîâ àçîòà è ñåðû.
Êðîìå òîãî, òàêîå òîïëèâî ïîëíîñòüþ ðàçëàãàåòñÿ â îêðóæàþùåé ñðåäå ïîä äåéñòâèåì
áàêòåðèé, âñëåäñòâèå ÷åãî îíî íå ïðè÷èíÿåò âðåäà ðàñòåíèÿì è æèâîòíûì.

Â äîêëàäå áóäóò ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé äîñòèæèìîãî ïåðåãðåâà è êðè-
òè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ðàñòâîðîâ êàñòîðîâîãî ìàñëà â äèçåëüíîì òîïëèâå ïðè ðàçëè÷íûõ
êîíöåíòðàöèÿõ êàñòîðîâîãî ìàñëà. Èññëåäóåìûå îáðàçöû ÿâëÿþòñÿ òåðìîíåóñòîé÷èâûìè
ñîåäèíåíèÿìè. Â ýòîé ñâÿçè, èçìåðåíèÿ ïðîâîäèëèñü ìåòîäîì èìïóëüñíîãî íàãðåâà âåùå-
ñòâà ñ õàðàêòåðíûì âðåìåíåì íàãðåâà â 1 ìèëëèñåêóíäó.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ, ïðîåêò 16-08-00381-a è êîìïëåêñ-
íîé ïðîãðàììû Ïðåçèäèóìà ÓðÎ ÐÀÍ, ïðîåêò 18-2-2-3.
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Áåçêàòàëèòè÷åñêàÿ òðàíñýòåðèôèêàöèÿ ðàñòèòåëüíûõ ìàñåë â ñðåäå ñâåðõêðèòè÷åñêèõ
ñïèðòîâ ñòàíîâèòñÿ îäíèì èç ïåðñïåêòèâíûõ ñïîñîáîâ ïðîèçâîäñòâà áèîäèçåëüíîãî òîï-
ëèâà [1]. Òåõíîëîãè÷åñêèå ïðîöåññû, ïðîòåêàþùèå â óñòàíîâêàõ ïðîèçâîäñòâà áèîäèçåëÿ,
ïðåäïîëàãàþò êîëè÷åñòâåííûé àíàëèç òåïëîâûõ ýôôåêòîâ ïðîöåññà òðàíñýòåðèôèêàöèè
ðàñòèòåëüíûõ ìàñåë â ñðåäå ñâåðõêðèòè÷åñêèõ ñïèðòîâ. Íàðÿäó ñ ýòèì, äëÿ ìîäåëèðîâà-
íèÿ è îïòèìèçàöèè òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ïðîèçâîäñòâà áèîäèçåëüíîãî òîïëèâà â õîäå
ðåàêöèè òðàíñýòåðèôèêàöèè, ïðîâîäèìîé â ñóá- è ñâåðõêðèòè÷åñêèõ óñëîâèÿõ, íåîáõîäè-
ìî ðàñïîëàãàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè èñõîäíûõ êîìïîíåíòîâ (îñîáåííî ïðè
äî- è ñâåðõêðèòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèÿõ ðåàãèðóþùåãî ñïèðòîâîãî êîìïîíåíòà) è ïðîäóêòîâ
ðåàêöèè.

Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà îñíîâíûõ êîìïîíåíòîâ ðåàêöèè òðàíñýòåðèôèêàöèè è ïðî-
äóêòîâ ðåàêöèè äîñòàòî÷íî ïîäðîáíî ïðåäñòàâëåíû â îòå÷åñòâåííîé è çàðóáåæíîé ëè-
òåðàòóðå. Âìåñòå ñ òåì îòñóòñòâóþò äàííûå î ñâîéñòâàõ ñìåñåé êîìïîíåíòîâ ðåàêöèè è
òåïëîâûõ ýôôåêòàõ ðåàêöèè òðàíñýòåðèôèêàöèè. Îáøèðíûå èññëåäîâàíèÿ òåðìîäèíàìè-
÷åñêèõ ñâîéñòâ, ïðîâåäåííûå íà êàôåäðå òåîðåòè÷åñêèõ îñíîâ òåïëîòåõíèêè ÔÃÁÎÓ ÂÎ
¾ÊÍÈÒÓ¿ [2�4], ïîçâîëèëè îõâàòèòü âñþ öåïî÷êó ïðîöåññà ïîëó÷åíèÿ áèîäèçåëüíîãî òîï-
ëèâà â ñóá- è ñâåðõêðèòè÷åñêèõ ôëþèäíûõ óñëîâèÿõ (ïîäãîòîâêó, ñìåøåíèå, ðåàêöèþ è
ðàçäåëåíèå). Íà îñíîâå ýòîãî ìàòåðèàëà ïîÿâèëàñü âîçìîæíîñòü ïåðåéòè ê ìîäåëèðîâà-
íèþ è îïòèìèçàöèè òåõíîëîãè÷åñêîãî ïðîöåññà è âûéòè ê ïðîåêòèðîâàíèþ ïðîìûøëåííîé
óñòàíîâêè ïîëó÷åíèÿ áèîäèçåëüíîãî òîïëèâà.
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Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü ïðåäïðèÿòèÿìè íåôòåãàçîâîãî êîìïëåêñà Ðîññèè íàêîïëåíî
îãðîìíîå êîëè÷åñòâî íåôòÿíûõ îòõîäîâ. Ïî ñàìûì ñêðîìíûì ïîäñ÷åòàì, åæåãîäíîå óâå-
ëè÷åíèå èõ êîëè÷åñòâà ñîñòàâëÿåò îêîëî 3 ìëí. ò. Â ïîñëåäíèå ãîäû íåôòåäîáûâàþùèìè
ïðåäïðèÿòèÿìè â ïðîèçâîäñòâî âíåäðÿþòñÿ ðàçëè÷íûå òåõíîëîãè÷åñêèå ðåøåíèÿ, íàïðàâ-
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ëåííûå íà óòèëèçàöèþ îòõîäîâ íåôòåäîáû÷è è ïîäãîòîâêè íåôòè. Îäíàêî, äîñòàòî÷íî
ýôôåêòèâíûé è óíèôèöèðîâàííûé ñïîñîá ïåðåðàáîòêè íåôòåøëàìîâ ñ öåëüþ èõ îáåçâðå-
æèâàíèÿ è óòèëèçàöèè äî ñèõ ïîð îòñóòñòâóåò.

Â ðàìêàõ èññëåäîâàíèÿ óòèëèçàöèè íåôòåøëàìîâ èñïîëüçîâàíî ñûðüå, õàðàêòåðèçó-
þùèåñÿ ñîäåðæàíèåì ìåõàíè÷åñêèõ ïðèìåñåé è âîäû â êîëè÷åñòâå 12,05% è 20,0% ìàññ.
ñîîòâåòñòâåííî. Â êà÷åñòâå ýêñòðàãåíòà èñïîëüçîâàíà ñìåñü, ñîñòîÿùàÿ èç 75,0 ìàñ. %
ïðîïàíà è 25,0 ìàñ. % áóòàíà. Ýêñòðàêöèîííûå ïðîöåññû îñóùåñòâëåíû â òåìïåðàòóðíîì
äèàïàçîíå 85�160 ◦Ñ è èíòåðâàëå äàâëåíèé 5�50 ÌÏà. Âûäåëåííûé íåôòåïðîäóêò õàðàê-
òåðèçóåòñÿ îòñóòñòâèåì ìåõàíè÷åñêèõ ïðèìåñåé, àñôàëüòåíîâ è âîäû. Îïðåäåëåíû ïåðâàÿ
(5,0�6,5 ÌÏà) è âòîðàÿ (11�12 ÌÏà) êðîññîâåðíûå òî÷êè èçîòåðì ðàñòâîðèìîñòè èññëå-
äîâàííûõ íåôòåïðîäóêòîâ â ïðîïàí�áóòàíîâîì ðàñòâîðèòåëå. Çíàíèå êðîññîâåðíûõ òî÷åê
ÿâëÿåòñÿ âàæíûì óñëîâèåì ïðè îñóùåñòâëåíèè ïðîöåññîâ ýêñòðàêöèè è ïðîïèòêè.

Äëÿ ìàñøòàáèðîâàíèÿ ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ íåîáõîäèìî ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà, à
äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ íåîáõîäèìî èññëåäîâàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ñèñòåì ó÷àñòâó-
þùèõ â ïðîöåññå. Ñ ýòîé öåëüþ ïðîâåäåíû èññëåäîâàíèÿ ðàñòâîðèìîñòè ÷èñòûõ êîìïîíåí-
òîâ íåôòÿíîãî øëàìà, òàêèõ êàê íàôòàëèí, àíòðàöåí è äð., â ñóáêðèòè÷åñêîì ôëþèäíîì
(ÑáÊÔ) è ÑÊÔ ïðîïàí�áóòàíå.

Ñ ó÷åòîì èññëåäîâàíèé òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ è ëàáîðàòîðíûõ èññëåäîâàíèé îñó-
ùåñòâëåíî ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ.

Ïî ðåçóëüòàòàì ìîäåëèðîâàíèÿ ñîçäàíà ïèëîòíàÿ óñòàíîâêà, ïîçâîëÿþùàÿ îñóùå-
ñòâèòü ïðîöåññû ýêñòðàêöèè è èìïðåãíàöèè.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî çà ñ÷åò ãðàíòà Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ïðîåêò � 18-19-
00478).
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ÈÏÍÃ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*kiyatchenko@mail.ru

Èçëàãàåòñÿ ìåòîäèêà îïòè÷åñêîãî îïðåäåëåíèÿ ïîãðàíè÷íîé êðèâîé è ïîëîæåíèÿ êðè-
òè÷åñêîé òî÷êè æèäêîñòü � ãàç îêîëîêðèòè÷åñêèõ ìíîãîêîìïîíåíòíûõ óãëåâîäîðîäíûõ
ñìåñåé, ìîäåëèðóþùèõ ãàçîêîíäåíñàòíûå ìåñòîðîæäåíèÿ ïåðåõîäíîãî òèïà. Ðàáîòà ÿâëÿ-
åòñÿ ÷àñòüþ êîìïëåêñíîãî èññëåäîâàíèÿ ôàçîâîãî ïîâåäåíèÿ ìîäåëüíûõ îêîëîêðèòè÷å-
ñêèõ óãëåâîäîðîäíûõ ñìåñåé, âêëþ÷àþùåãî ïîìèìî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòîäîâ ðàññåÿ-
íèÿ ñâåòà êàëîðèìåòðè÷åñêèå è PVT-èçìåðåíèÿ. Ðàçðàáîòàíà îïòè÷åñêàÿ ÿ÷åéêà âûñîêîãî
äàâëåíèÿ è ñîçäàíà óñòàíîâêà äëÿ èçìåðåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ðåëååâñêîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà
â óãëåâîäîðîäíûõ ñìåñÿõ ïðè òåìïåðàòóðå îò 10 äî 120 °Ñ è äàâëåíèè äî 50 ÌÏà. Îáúåì
èçìåðèòåëüíîé ÿ÷åéêè ñîñòàâëÿåò 3.2 ñì3. Èíòåíñèâíîñòü ñâåòîðàññåÿíèÿ èçìåðÿåòñÿ ïîä
óãëîì 45°. Â êà÷åñòâå èñòî÷íèêà ñâåòà èñïîëüçóåòñÿ ëàçåð ñ äëèíîé âîëíû 635 íì. Êàëèá-
ðîâêà èçìåðèòåëüíîé ñèñòåìû ïðîâîäèëàñü íà êðèòè÷åñêîé èçîõîðå äâóîêèñè óãëåðîäà.
Èçìåðåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ñâåòîðàññåÿíèÿ ïðîâîäèëèñü âäîëü èçîõîð ïðè îõëàæäåíèè èç
îäíîôàçíîé îáëàñòè. Ïîëîæåíèå ïîãðàíè÷íîé êðèâîé óãëåâîäîðîäíîé ñìåñè îïðåäåëÿëîñü
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ïî èçìåíåíèþ õàðàêòåðà òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿííîãî ñâåòà ïðè
ïåðåõîäå èç îäíîôàçíîãî â äâóõôàçíîå ñîñòîÿíèå. Ïîëîæåíèå êðèòè÷åñêîé òî÷êè îïðåäå-
ëÿëîñü ïî ìàêñèìóìó èíòåíñèâíîñòè ñâåòîðàññåÿíèÿ íà ïîãðàíè÷íîé êðèâîé. Òåìïåðà-
òóðíàÿ çàâèñèìîñòü àíîìàëèè èíòåíñèâíîñòè ñâåòîðàññåÿíèÿ â îäíîôàçíîé îáëàñòè àíà-
ëèçèðîâàëàñü â ðàìêàõ îáîáùåííîé ¾ëèíåéíîé ìîäåëè¿ � ñêåéëèíãîâîãî ïàðàìåòðè÷åñêîãî
óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ îêîëîêðèòè÷åñêîãî ôëþèäà. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåí-
òàëüíîãî èçó÷åíèÿ îêîëîêðèòè÷åñêîãî ôàçîâîãî ïîâåäåíèÿ áèíàðíîé ñìåñè ìåòàí-ïåíòàí
(50/50 âåñîâûõ ïðîöåíòà). Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå êðèòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ óêàçàííîé ñìåñè
ñ îïðåäåëåííûìè ðàíåå PVT ìåòîäîì â ðàáîòå Sage et al. (1942) è äàâàåìûìè èíæåíåðíûìè
ïðîãðàììàìè ðàñ÷åòà òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ óãëåâîäîðîäíûõ ñìåñåé PVTsim (Calsep)
è REFPROP (NIST).

ÃÈÄÐÀÒÎÎÁÐÀÇÎÂÀÍÈÅ Â ÑÂÅÐÕÇÂÓÊÎÂÛÕ ÑÒÐÓßÕ ÂÎÄßÍÎÃÎ
ÏÀÐÀ È ÃÀÇÀ

ÔàéçóëëèíÌ.Ñ., ÂèíîãðàäîâÀ.Â., ÒîìèíÀ.Ñ.,* ÊîâåðäàÂ.Ï.

ÈÒÔ ÓðÎ ÐÀÍ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ

*andrey.itf.2017@yandex.ru

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû � ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå ôîðìèðîâàíèÿ ãàçîâûõ
ãèäðàòîâ ïðè êîíäåíñàöèè íàíîêëàñòåðîâ â ñâåðõçâóêîâûõ ìîëåêóëÿðíûõ ïó÷êàõ ðàçðå-
æåííîãî âîäÿíîãî ïàðà è ãàçà â âàêóóìå.

Ôîðìèðîâàíèå ãàçîâîãî ãèäðàòà íàáëþäàëè â âàêóóìíîé êàìåðå ñ îõëàæäàåìûìè æèä-
êèì àçîòîì ñòåíêàìè. Äàâëåíèå â êàìåðå ïåðåä îïûòîì íå ïðåâûøàëî 10−3 ìì ðò. ñò.
Âñòðå÷íûå ìîëåêóëÿðíûå ïó÷êè ðàçðåæåííîãî ïàðà è ýòàíà îäíîâðåìåííî ïîñòóïàëè â
êàìåðó ÷åðåç ñîïëà Ëàâàëÿ, êîòîðûå ðàçãîíÿëè èõ äî ñâåðõçâóêîâîé ñêîðîñòè. Àäèàáà-
òè÷åñêîå ðàñøèðåíèå ìîëåêóëÿðíîãî ïîòîêà ðàçðåæåííîãî ïàðà íà âûõîäå èç ñîïëà îáåñ-
ïå÷èâàåò ïîíèæåíèå òåìïåðàòóðû è îáðàçîâàíèå êðèñòàëëè÷åñêèõ íàíîêëàñòåðîâ ëüäà
êóáè÷åñêîé àëìàçîïîäîáíîé ñòðóêòóðû. Îáðàçîâàíèå êëàñòåðîâ ëüäà ñîïðîâîæäàåòñÿ çà-
õâàòîì ìîëåêóë ãàçà è ôîðìèðîâàíèåì êðèñòàëëîãèäðàòíîé ôàçû. Èçìåíåíèåì äàâëåíèÿ
íà âõîäå â ñâåðõçâóêîâîå ñîïëî ðåãóëèðîâàëè ðàñõîä ïàðà è, êàê ñëåäñòâèå, ïðîèçâîäèòåëü-
íîñòü ãàçîâîãî ãèäðàòà. Îõëàæäåíèå ñòåíîê êàìåðû æèäêèì àçîòîì ïîçâîëÿëî ñîõðàíÿòü
åãî íåîãðàíè÷åííîå âðåìÿ.

Ïðè íàãðåâàíèè êðèñòàëëè÷åñêèé êîíäåíñàò ñîõðàíÿëñÿ âïëîòü äî òåìïåðàòóðû ïëàâ-
ëåíèÿ îáðàçöà. Ñàìîêîíñåðâàöèÿ îáåñïå÷èâàëà åãî óñòîé÷èâîñòü â ìåòàñòàáèëüíîì ñîñòîÿ-
íèè ïðè òåìïåðàòóðàõ çíà÷èòåëüíî âûøå ðàâíîâåñíîé òåìïåðàòóðû äèññîöèàöèè ãèäðàòà
ýòàíà.

Ñîäåðæàíèå ãàçà â çàêðèñòàëëèçîâàííîì âîäíî-ãàçîâîì ïðîäóêòå ïðåâûøàëî 50 ìàññ.
%. Òàêîå ñîäåðæàíèå äîñòèãàëîñü çà ñ÷åò äîïîëíèòåëüíîé ñîðáöèè ãàçà ïðè îáðàçîâàíèè
êðèñòàëëè÷åñêîãî êîíäåíñàòà, êîòîðûé ïðåäñòàâëÿë ñîáîé íàñûùåííóþ ãàçîì íàíîïîðè-
ñòóþ ñðåäó, ñîäåðæàùóþ êðèñòàëëîãèäðàòíóþ ôàçó è êðèñòàëëè÷åñêèé ëåä.

Ðåçóëüòàòû ýòèõ îïûòîâ ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ â ñâÿçè ñ ðàçðàáîòêîé ýêîíîìè÷íûõ è
áåçîïàñíûõ òåõíîëîãèé õðàíåíèÿ è òðàíñïîðòà ãàçîâ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé
(ïðîåêòû � 18-08-00352-à, � 18-38-00443ìîë-à) è Ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäî-
âàíèé ÓðÎ ÐÀÍ (ïðîåêò � 18-2-2-3).
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ÒÅÏËÎÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÑÈÑÒÅÌÛ
ÂÛÑÎÊÎÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÅ ÎÐÃÀÍÈ×ÅÑÊÎÅ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈÅ (ÍÅÔÒÜ)

-ÂÎÄÀ-ÑÊÔ ÐÀÑÒÂÎÐÈÒÅËÜ

ÍàêèïîâÐ.Ð.,* Çàðèïîâ Ç.È.

ÊÃÒëÓ, Êàçàíü, Ðîññèÿ

*nakip88@yandex.ru

Íûíåøíÿÿ òåíäåíöèÿ â íåôòåïåðåðàáàòûâàþùåé ïðîìûøëåííîñòè � ýòî èñïîëüçî-
âàíèå òÿæåëûõ íåôòåé. Èç-çà áîëåå âûñîêîãî ñîäåðæàíèÿ ãåòåðîàòîìîâ, àñôàëüòåíîâ è
ìåòàëëîâ, à òàêæå áîëüøåãî êîëè÷åñòâà íå ðàçäåëÿþùèõñÿ óãëåâîäîðîäîâ, åå òðóäíåå ïå-
ðåðàáàòûâàòü.

Ïðîáëåìû ðàöèîíàëüíîãî èñïîëüçîâàíèÿ è ïåðåðàáîòêè òðóäíî èçâëåêàåìûõ çàïàñîâ
âûñîêîâÿçêèõ íåôòåé è ïðèðîäíûõ áèòóìîâ íåâîçìîæíî ðåøèòü áåç âíåäðåíèÿ øèðîêîãî
ñïåêòðà ñîâðåìåííûõ òåõíîëîãèé äîáû÷è è ïåðåðàáîòêè.

Íà ýòîì ôîíå âñå àêòóàëüíåå ñòàíîâÿòñÿ ïðîáëåìû ðàöèîíàëüíîãî èñïîëüçîâàíèÿ è
ïåðåðàáîòêè òðóäíî èçâëåêàåìûõ çàïàñîâ, òàêèõ, êàê âûñîêîâÿçêèå íåôòè è ïðèðîäíûå
áèòóìû. Ýòè ïðîáëåìû íåâîçìîæíî ðåøèòü áåç âíåäðåíèÿ ñîâðåìåííûõ òåõíîëîãèé äîáû-
÷è, òàêèõ êàê ïàðîòåïëîâûå, õîëîäíàÿ äîáû÷à, ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàñòâîðèòåëåé è êàòà-
ëèçàòîðîâ, à òàêæå ïåðåðàáîòêè óãëåâîäîðîäíîãî ñûðüÿ ñ ïðèìåíåíèåì ñâåðõêðèòè÷åñêèõ
ôëþèäíûõ (ÑÊÔ) òåõíîëîãèé.

Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà òÿæåëûõ íåôòåé è áèòóìîâ ÿâëÿþòñÿ íåîáõîäèìûìè èñ-
õîäíûìè äàííûìè äëÿ ðàçðàáîòêè, ïðîåêòèðîâàíèÿ òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ìåðîïðè-
ÿòèé, ñâÿçàííûõ ñ èõ ïðîèçâîäñòâîì, òðàíñïîðòèðîâêîé è ïåðåðàáîòêîé íåôòè. Äëÿ ðàçðà-
áîòêè è îïòèìèçàöèè òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ïåðåðàáîòêè íåôòè íåîáõîäèìû çíàíèÿ
ôàçîâîãî ïîâåäåíèÿ, òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ (òåïëîïðîâîäíîñòè, òåïëîåìêîñòè, ïëîòíî-
ñòè, âÿçêîñòè è ñîñòàâà) êàê ñàìèõ íåôòåé è ôðàêöèé, òàê è èõ ñìåñåé ñ ðàñòâîðèòåëÿìè.
Èññëåäîâàíèÿìè â ýòîì íàïðàâëåíèè çàíèìàþòñÿ äîñòàòî÷íî ìíîãî, ýòî è ðàáîòû ïî ôà-
çîâûì ðàâíîâåñèÿì, ñîñòàâàì è ñâîéñòâàì.

Öåëüþ íàñòîÿùåãî èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïîëó÷åíèå íîâûõ äàííûõ ïî òåïëîôèçè÷å-
ñêèì ñâîéñòâàì âûñîêîâÿçêîé íåôòè Àøàëü÷èíñêîãî ìåñòîðîæäåíèÿ.

Èññëåäîâàíèå òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ (òåïëî¼ìêîñòè) ñèñòåì òÿæåëîé íåôòè è âîäî-
íåôòÿíîé ýìóëüñèè ðàçëè÷íîé êîíöåíòðàöèè ÑÊÔ (ïðîïàí�áóòàí) ïðîâåäåíû â èíòåðâàëå
òåìïåðàòóð 343�474 Ê è äàâëåíèé â äèàïàçîíå 4,9�29,4 ÌÏà. Òåïëîåìêîñòü ñèñòåìû áûëà
èçìåðåíà íà ñêàíèðóþùåì àäèàáàòè÷åñêîì êàëîðèìåòðå ÈÒ-Ñ-400.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî çà ñ÷åò ãðàíòà Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ïðîåêò � 18-19-
00478).

ÑÎÑÒÀÂ ÏÐÎÄÓÊÒÎÂ ÑÃÎÐÀÍÈß ÏÐÈ ËÀÇÅÐÍÎÌ
ÈÍÈÖÈÈÐÎÂÀÍÈÈ ÃÎÐÞ×ÈÕ ÃÀÇÎÂÛÕ ÑÌÅÑÅÉ Â

ÊÎÍÒÐÎËÈÐÓÅÌÛÕ ÓÑËÎÂÈßÕ

ÀíèùåíêîÞ.Â., ËîêòèîíîâÅ.Þ.*

ÌÃÒÓ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*stcpe@bmstu.ru

Îäíèì èç ãëàâíûõ ïðåèìóùåñòâ ëàçåðíîãî çàæèãàíèÿ ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü èíèöè-
èðîâàíèÿ áåäíûõ ãîðþ÷èì ñìåñåé, â ðåçóëüòàòå ÷åãî èìååò ìåñòî î÷åâèäíàÿ ýêîíîìèÿ è
óìåíüøåíèå âðåäíûõ âûáðîñîâ, ïðåæäå âñåãî NOx. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î ñîñòàâå
ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ ïðåäñòàâëåíû â ëèòåðàòóðå î÷åíü ñëàáî. Êàê ïðàâèëî, èññëåäîâàíèÿ
íå íîñèëè ñèñòåìàòè÷åñêîãî õàðàêòåðà, çàòðàãèâàëè òîëüêî î÷åíü ñïåöèôè÷åñêèå óñëîâèÿ
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âîçäåéñòâèÿ è ñîñòàâ ãîðþ÷èõ ñìåñåé (ïðåèìóùåñòâåííî ìåòàíî-âîçäóøíûõ) è áûëè ïîëó-
÷åíû äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äâèãàòåëåé ñãîðàíèÿ, êîíñòðóêòèâíûå è ýêñïëóàòàöèîííûå
îñîáåííîñòè êîòîðûõ ìîãëè ñóùåñòâåííî ïîâëèÿòü íà ïîëó÷àåìûé ðåçóëüòàò.

Ñóùåñòâóåò ðÿä ìîäåëåé, ïîçâîëÿþùèõ ðàññ÷èòàòü ñîñòàâ ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ, îäíàêî
îíè ñîçäàíû ëèáî áåç ó÷åòà ìåõàíèçìà èíèöèèðîâàíèÿ, ëèáî äëÿ ýëåêòðîèñêðîâîãî çàæè-
ãàíèÿ, ëèáî âîñïëàìåíåíèÿ ñæàòèåì. Äëÿ ëàçåðíîãî çàæèãàíèÿ èçâåñòíî, ÷òî îáðàçîâàíèå
ÿäðà ãîðåíèÿ ïðîèñõîäèò áûñòðåå, ÷åì îò ýëåêòðè÷åñêîé èñêðû. Ìû ïðåäïîëîæèëè, ÷òî
äëÿ ïîëó÷åíèÿ îòïðàâíîé òî÷êè äëÿ ïîñëåäóþùåé îïòèìèçàöèè, ñëåäóåò ïðîâåñòè èññëå-
äîâàíèå ñîñòàâà ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ â óñëîâèÿõ ìèíèìàëüíîãî âîçäåéñòâèÿ ñî ñòîðîíû
êîíñòðóêöèè äâèãàòåëÿ. Äëÿ ýòîãî áûë ñîçäàí ýêñïåðèìåíòàëüíûé ñòåíä, ïîçâîëÿþùèé
èññëåäîâàòü ëàçåðíîå çàæèãàíèå ãîðþ÷èõ ñìåñåé ðàçëè÷íîãî ñîñòàâà â øèðîêîì äèàïà-
çîíå äàâëåíèé. Åãî îñîáåííîñòüþ ïðèìåíèòåëüíî ê äàííîé ðàáîòå ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå óçëà
äëÿ íàêîïëåíèÿ ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ ïîñëå ñåðèè âîçäåéñòâèé, êîòîðûé ñîîáùàåòñÿ ñ êà-
ìåðîé ñãîðàíèÿ ÷åðåç ñáðîñíîé êëàïàí. Ïîñðåäñòâîì ïîñëåäíåãî ìîäåëèðóåòñÿ óâåëè÷åíèå
ðàáî÷åãî îáúåìà öèëèíäðà è ðåàëèçóåòñÿ çàùèòà îò ÷ðåçìåðíîãî ðîñòà äàâëåíèÿ.

Íàìè èññëåäîâàíî ëàçåðíîå çàæèãàíèå ãàçîâûõ ñìåñåé íà îñíîâå âîäîðîäà, ìåòàíà,
ïðîïàíà è áóòàíà ïðè êîýôôèöèåíòàõ èçáûòêà âîçäóõà α ∼0,5�2,0 â äèàïàçîíå äàâëåíèé
p ∼1�3 áàð, èíèöèèðóåìûõ èçëó÷åíèåì 1é�5é ãàðìîíèê íàíîñåêóíäíîãî Nd:YAG ëàçåðà.
Ñîñòàâ ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ àíàëèçèðîâàëñÿ ïî O2, CH, CO, CO2, NOx. Ïðîàíàëèçèðîâàíî
ñîîòâåòñòâèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ, èçâåñòíûõ èç äðóãèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðå-
òè÷åñêèõ ðàáîò.

ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÎÅ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÄÀÂËÅÍÈß ÑÈÑÒÅÌÛ
Í-ÃÅÏÒÀÍ - ÂÎÄÀ (99:1)

ÌèðñêàÿÂ.À., Íàçàðåâè÷Ä.À.,* ÈáàâîâÍ.Â.

ÈÔ ÄÍÖ ÐÀÍ, Ìàõà÷êàëà, Ðîññèÿ

*naz_77@mail.ru

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ àêòóàëüíî èññëåäîâàíèå êîìïëåêñà òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ æèä-
êîñòåé è ãàçîâ â óñëîâèÿõ îäíîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé ÿ÷åéêè. Â ïðîöåññå îäíîãî ýêñïåðèìåí-
òà ìîæíî ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ î øèðîêîì ñïåêòðå òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ.
Îáúåäèíåíèå èçìåðåíèé òåïëîôèçè÷åñêèõ è êàëîðè÷åñêèõ ñâîéñòâ â ðàìêàõ îäíîé ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêè � äîñòàòî÷íî ñëîæíàÿ çàäà÷à.

Äëÿ âûïîëíåíèÿ óñëîâèÿ îäíîâðåìåííîãî èçìåðåíèÿ èçîõîðíîé òåïëî¼ìêîñòè è äàâëå-
íèÿ â ñîñòàâå ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêè äëÿ èññëåäîâàíèÿ èçîõîðíîé òåïëî¼ìêîñòè è
PVT-ñâîéñòâ æèäêîñòåé è ãàçîâ áûëî ðåøåíî èñïîëüçîâàòü öèôðîâîé òåíçîìåòðè÷åñêèé
äàò÷èê.

Äàò÷èê äîëæåí îáëàäàòü ñëåäóþùèìè õàðàêòåðèñòèêàìè: âûñîêîé òî÷íîñòüþ; íåáîëü-
øèìè ìàññîãàáàðèòíûìè ðàçìåðàìè; áîëüøèìè äèàïàçîíàìè èçìåðÿåìûõ äàâëåíèé è òåì-
ïåðàòóð èññëåäóåìûõ ñðåä; íåçàâèñèìîñòüþ ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé îò ñîñòîÿíèÿ îêðóæà-
þùåé ñðåäû (òåìïåðàòóðû, âëàæíîñòè âîçäóõà è ò.ï.). Òàêèì ïàðàìåòðàì óäîâëåòâîðÿåò
äàò÷èê äàâëåíèÿ Êóðàíò ÄÈ-Â.

Äàííûå î äàâëåíèè èññëåäóåìîé ñèñòåìû îò äàò÷èêà ïåðåäàþòñÿ íà öèôðîâîé èçìåðè-
òåëüíûé ïðèáîð (ìóëüòèìåòð Keithley 2000). Îò ìóëüòèìåòðà ïîëó÷åííûå äàííûå ïîñòó-
ïàþò â ïåðñîíàëüíûé êîìïüþòåð ñî ñïåöèàëüíî ðàçðàáîòàííûì àâòîðàìè ïðîãðàììíûì
îáåñïå÷åíèåì, ãäå îíè îáðàáàòûâàþòñÿ è ñîõðàíÿþòñÿ âìåñòå ñ äðóãèìè äàííûìè.

Îïèñàííûì ñïîñîáîì íàìè áûëà èññëåäîâàíà ñèñòåìà í-ãåïòàí�âîäà (99:1). Äàííàÿ ñè-
ñòåìà ÿâëÿåòñÿ íåñìåøèâàþùåéñÿ ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ. Èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäèëè ïî
11 èçîõîðàì â èíòåðâàëå ïëîòíîñòåé îò 150 êã/ì3 äî 501 êã/ì3 è äèàïàçîíå äàâëåíèé îò
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ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

0,1 ÌÏà äî 16,0 ÌÏà. Ïîñòðîåíû èçîõîðû äàâëåíèÿ, à òàêæå çàâèñèìîñòè ïåðâîé ïðîèç-
âîäíîé äàâëåíèÿ ïî òåìïåðàòóðå îò òåìïåðàòóðû, íà êîòîðûõ ÿâíî îòìå÷àþòñÿ ôàçîâûå
ïåðåõîäû, ñîîòâåòñòâóþùèå ïåðåõîäàì èç òðåõôàçíîãî ñîñòîÿíèÿ â äâóõôàçíîå è èç äâóõ-
ôàçíîãî â îäíîôàçíîå.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ
èññëåäîâàíèé (ãðàíò ÐÔÔÈ �17-08-00800).

ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÎÅ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÈÇÎÁÀÐÍÎÉ
ÒÅÏËÎ�ÌÊÎÑÒÈ ÐÅÀÊÖÈÎÍÍÎÉ ÑÌÅÑÈ ¾ÝÒÀÍÎË/ÐÀÏÑÎÂÎÅ
ÌÀÑËÎ¿ Â ÏÐÈÑÓÒÑÒÂÈÈ ÃÅÒÅÐÎÃÅÍÍÎÃÎ ÊÀÒÀËÈÇÀÒÎÐÀ

ÌàçàíîâÑ.Â.,* Çàðèïîâ Ç.È., ÃóìåðîâÔ.Ì.

ÊÍÈÒÓ, Êàçàíü, Ðîññèÿ

*serg989@yandex.ru

Ïðîâåäåíû èçìåðåíèÿ èçîáàðíîé òåïëîåìêîñòè ýòàíîëà è ñìåñè ¾ýòàíîë/ðàïñîâîå ìàñ-
ëî¿ â ïðèñóòñòâèè ãåòåðîãåííîãî êàòàëèçàòîðà Al2O3 ïðè èñõîäíûõ ìîëüíûõ ñîîòíîøå-
íèÿõ 6:1�30:1 â èíòåðâàëå äàâëåíèé 9,8�29,4 ÌÏà è òåìïåðàòóðàõ îò 303 Ê äî 563 Ê íà
ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêå, ñîçäàííîé íà áàçå ñêàíèðóþùåãî êàëîðèìåòðà ÈÒ-ñ-400.
Äëÿ áîëåå ýôôåêòèâíîãî ïåðåìåøèâàíèÿ ïëîõîñìåøèâàþùèõñÿ ðåàãåíòîâ ïåðåä èõ ïîäà-
÷åé â èçìåðèòåëüíóþ ÿ÷åéêó è ñèñòåìó ïîääåðæàíèÿ äàâëåíèÿ èñïîëüçîâàí óëüòðàçâóêî-
âîé ýìóëüãàòîð UIP1000hd íåìåöêîé ôèðìû Hielscher. Îïðåäåëåíà çàâèñèìîñòü èçìåíåíèÿ
èçîáàðíîé òåïëî¼ìêîñòè âî âñåì äèàïàçîíå èññëåäîâàííûõ äàâëåíèé è èñõîäíûõ ìîëüíûõ
ñîîòíîøåíèé ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû. Ïðåäâàðèòåëüíàÿ îáðàáîòêà ñìåñè â óëüòðàçâó-
êîâîì äèñïåðãàòîðå ïðèâîäèò ê ñìåùåíèþ îáëàñòè ñêà÷êà òåïëîåìêîñòè â áîëåå íèçêèé
äèàïàçîí òåìïåðàòóð. Ñ óâåëè÷åíèåì äàâëåíèÿ è êîíöåíòðàöèè ìàñëà âåëè÷èíà òåïëîâîãî
ýôôåêòà ðåàêöèè óìåíüøàåòñÿ. Òåîðåòè÷åñêîå îáîñíîâàíèå ïðîÿâëÿåìûõ ñêà÷êîâ ðîñòà è
ïàäåíèÿ çíà÷åíèé èçîáàðíîé òåïëî¼ìêîñòè èñõîäíîé ñìåñè ïðîàíàëèçèðîâàíî ïî ìåòîäó
Shaw [1].

1. Lastovka, V. A similarity variable for estimating the heat capacity of solid organic compounds. Part
II. Application: Heat capacity calculation for ill-de�ned organic solids / V. Lastovka, M. Fulem, M.
Becerra, J.M. Shaw // Fluid Phase Equilibria. � 2008. � �268. � Ð. 134�141.

ÂßÇÊÎÑÒÜ È ÏËÎÒÍÎÑÒÜ ÂÀÊÓÓÌÍÛÕ ÌÀÑÅË ÄËß
ÄÈÔÔÓÇÈÎÍÍÛÕ ÍÀÑÎÑÎÂ

ÑàãäååâÄ.È.,* ÃàáèòîâÈ.Ð., ÔîìèíàÌ.Ã., ÀëÿåâÂ.À., ÌèíêèíÂ.Ñ.,
ÀáäóëàãàòîâÈ.Ì.

ÔÃÁÎÓ ÂÎ ÊÍÈÒÓ, Êàçàíü, Ðîññèÿ

*sagdeev@mail.ru

Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ âÿçêîñòè è ïëîòíîñòè ÷åòûðåõ âàêóóìíûõ ìà-
ñåë äëÿ äèôôóçèîííûõ âàêóóìíûõ íàñîñîâ îòå÷åñòâåííîãî è çàðóáåæíîãî ïðîèçâîäñòâà.
Èçìåðåíèå ñâîéñòâ ïðîâåäåíû ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè: âÿçêîñòü ìåòîäîì êàïèëëÿðà,
à ïëîòíîñòü � ìåòîäàìè ïèêíîìåòðà è ãèäðîñòàòè÷åñêîãî âçâåøèâàíèÿ. Èäåíòèôèêàöèÿ
îáðàçöîâ âàêóóìíûõ ìàñåë áûëà ïðîèçâåäåíà ìåòîäîì ÿäåðíîãî ìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà.
Èìååòñÿ äîñòàòî÷íî õîðîøàÿ êîððåëÿöèÿ ñòðóêòóðû ìàñåë ñ èõ âÿçêîñòüþ è ïëîòíîñòüþ.
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Ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòíûå âûðàæåíèÿ è âû÷èñëåíû îöåíêè ïîãðåøíîñòè ïëîòíîñòè ãèä-
ðîñòàòè÷åñêèì ìåòîäîì è âÿçêîñòè ìåòîäîì êàïèëëÿðà. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü âÿç-
êîñòè ïðåäñòàâëåíà ñ ïîìîùüþ èçâåñòíîãî óðàâíåíèÿ òèïà Àððåíèóñà�Àíäðàäå, à äëÿ
ïëîòíîñòè èñïîëüçîâàíà êâàäðàòè÷íàÿ ôóíêöèþ ïî àáñîëþòíîé òåìïåðàòóðå.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî çà ñ÷åò ãðàíòà Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ïðîåêò �18-19-
00478).

1. Sagdeev D.I., Fomina M.G., Alyev V.A., Musin R.Z., Abdulagatov I.M. Density of working liguids
for di�usion vacuum pumps. J. Chem. Eng. Data, 2018, ò.63, 1698-1705.

2. Ëåøå À. ßäåðíàÿ èíäóêöèÿ. - Ïåð. ñ íåìåöêîãî ïîä ðåäàêöèåé Ï.Ì. Áîðîäèíà. - Ì.: Èçäà-
òåëüñòâî èíîñòðàííîé ëèòåðàòóðû, 1963. - 684 ñ.

3. ÌÈ 2083-90 ÃÑÈ. Èçìåðåíèÿ êîñâåííûå. Îïðåäåëåíèå ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé è îöåíèâàíèå èõ
ïîãðåøíîñòåé. - Ââåä. ñ 01.01.92. - 10 ñ.
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ÀÇÅÎÒÐÎÏÍÎÉ ÑÈÑÒÅÌÛ Í-ÃÅÏÒÀÍ-ÂÎÄÀ
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Ðåçóëüòàòû èçó÷åíèÿ ÿâëåíèÿ àçåîòðîïèè â ñëîæíûõ ñèñòåìàõ ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ
ïðè ðàçðàáîòêå òåõíîëîãèé ïðîöåññîâ ýêñòðàêöèîííîé, àçåîòðîïíîé ïåðåãîíêè è ïîëó÷å-
íèÿ èç íåôòè õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé âûñîêîé ÷èñòîòû. Âûäåëåíèå âûñîêîêèïÿùèõ ôðàê-
öèé èç óãëåâîäîðîäíîãî ñûðüÿ îñóùåñòâëÿåòñÿ àçåîòðîïíîé ïåðåãîíêîé ñ ïðèìåíåíèåì
âîäÿíîãî ïàðà.

Èññëåäóåìàÿ ñèñòåìà í-ãåïòàí�âîäà [(1-õ)Ñ7Í16+Í2Î] (õ, ñîäåðæàíèå ïîëÿðíîãî êîì-
ïîíåíòà) ÿâëÿåòñÿ ïðåäñòàâèòåëåì ñëîæíûõ ñèñòåì óãëåâîäîðîä�âîäà, ñîñòîÿùèõ èç êîì-
ïîíåíòîâ, ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àþùèõñÿ ïî ìîëåêóëÿðíîìó ñòðîåíèþ è ñâîéñòâàì.

Èññëåäîâàíèÿ ïðîâåäåíû íà àâòîìàòèçèðîâàííîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêå,
èñïîëüçóÿ èçâåñòíóþ ìåòîäèêó âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî àäèàáàòíîãî êàëîðèìåòðà�
ïüåçîìåòðà Õ.È. Àìèðõàíîâà.

Òåìïåðàòóðíûå è îáúåìíûå çàâèñèìîñòè òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñèñòåìû [(1-
õ)Ñ7Í16+Í2Î] îïðåäåëåíû äëÿ íåñêîëüêèõ ïîñòîÿííûõ ñîñòàâîâ 0,147≤ õ≤ 0,420 ì.ä. ñ ðàç-
ëè÷íûì ñîäåðæàíèåì ïîëÿðíîãî êîìïîíåíòà (âîäû) â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò íîðìàëü-
íîãî êèïåíèÿ êîìïîíåíòîâ äî 570 Ê. Äëÿ êàæäîé ñèñòåìû ïîñòîÿííîãî ñîñòàâà õ=const
èçìåðåíèÿ ïðîâîäèëè ïî 7�12 èçîõîðàì ρ=const.

Â ðåçóëüòàòå èññëåäîâàíèÿ îáíàðóæåíû îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ
ñâîéñòâ, ïîçâîëèâøèå îïðåäåëèòü ãðàíèöû ôàçîâûõ ðàâíîâåñèé, îáëàñòè âçàèìíîé ðàñ-
òâîðèìîñòè êîìïîíåíòîâ, çàâèñèìîñòü ñîñòàâà àçåîòðîïà îò òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ äëÿ
äàííîé ñèñòåìû.

Èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäÿòñÿ ïðè ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëå-
äîâàíèé (ïðîåêò � 17-08-00800-à).
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ENTHALPIES OF FORMATION OF TRANSITION METAL AND
RARE-EARTH BORIDES. A FIRST PRINCIPLES STUDY.

Colinet C.,*1 Tedenac J.P.2

1Universit�e de Grenoble Alpes, Saint Martin d'H�eres, France, 2Universit�e Montpellier II,
Montpellier, France
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Calculations based on the density functional theory have achieved considerable reliability
for the prediction of the properties of materials. In the present work, we have studied the
structural stability of binary intermetallic compounds of boron with transition metals and
rare-earth elements. The density functional (DFT) calculations have been performed with the
Vienna ab initio simulation package (VASP) [1], making use of the projector augmented waves
(PAW) technique [2, 3]. For the generalized gradient approximation (GGA) exchange correlation
functional, we have used the Perdew-Burke-Ernzerhof parameterization (PBE) [4].

The calculated values of the lattice parameters at T = 0 K of the stable compounds
agree well with the experimental values [5]. The calculated enthalpies of formation of these
compounds are compared to the values obtained with calorimetric methods [6, 7]. In the whole,
the calculated values of the formation enthalpies of formation the borides in their ground state
are in good agreement with the experimental ones when available. The calculated values have
also been compared with those previously published in various publications or data bases.
Finally, the evolution of the enthalpies of formation of the borides along the 3d, 4d, and 5d
series of the transition metals and the series of rare-earth Sc, Y, La and La to Gd to Lu is
discussed.

1. G. Kresse and J. Furthm�uller, Comp. Mater. Sci. 6 (1996) 15; Phys. Rev. B 54 (1996) 11169.
2. P. E. Bl�ochl, Phys. Rev. B 50 (1994) 17953.
3. G. Kresse and D. Joubert, Phys. Rev. B 59 (1998) 1758.
4. J.P. Perdew, S. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev. Lett. 77 (1996) 3865�3868.
5. P. Villars and K. Cenzual, Pearson's Crystal Data - Crystal Structure Database for Inorganic

Compounds, Release 2014/15, ASM International, Materials Park, Ohio, USA.
6. S.V. Meschel and O.J. Kleppa, J. Alloys and Compounds, 321 (2) (2001) 183-200.
7. G. Kim, S. V. Meschel, P. Nash , and W. Chen, Sci. Data 4:170162 doi: 10.1038/sdata.2017.162

(2017).

MODELLING OF PHASES WITH GENERAL NIAS-TYPE STRUCTURE:
WHAT CAN WE LEARN FROM POWDER XRD?

RichterK.W.

University of Vienna, Faculty of Chemistry, Wien, Austria

klaus.richter@univie.ac.at

The general NiAs structure includes the related structure types CdI2, NiAs and Ni2In.
It is composed of transition metals T and main group elements B, out of the 13th to 16th
group, forming T1+/-xB structures. Due to its ability to include di�erent amounts of transition
metal, large homogeneity ranges can be found between T0.5B and T2B. The structure type is
widespread among transition metal compounds and therefore present in many di�erent alloy
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systems. In higher order systems, little is known about occurrence and homogeneity ranges of
corresponding solid solution phases. Extrapolations using the Calphad approach are therefore
often the method of choice for the prediction of multicomponent systems. For consistent models,
however, a detailed knowledge of the underlying crystal chemistry is necessary.

To contribute to this knowledge, some selected ternary model systems were investigated
experimentally in a current research project. The NiAs-type solid solutions were characterized
by detailed Rietveld re�nements of XRD powder patterns. This data helped to clarify open
questions regarding the possibility of transition metal ordering and the maximal extension
of a continuous phase �eld. Based on these results, a modi�ed sublattice model for phases
with general NiAs structure is proposed. Three endmembers of this model correspond to the
boundary structures of the general NiAs type (CdI2, NiAs, Ni2In) so the end member energies
can easily be calculated by DFT calculations. This was demonstrated by calculating a small
database of energies of formation of (hypothetic) binary Ni-containing NiAs structures with
varying main group elements.

EXPERIMENTAL DATABASE DEVELOPMENT FOR DATA-DRIVEN
MATERIALS DESIGN

KimG., GuQ., JiaH., Meschel S., ChenW., NashP.*

Illinois Institute of Technology, Chicago, United States

*nash@iit.edu

We will describe the program at IIT to develop experimental thermodynamic data on the
enthalpies of formation of intermetallic compounds, including B2 and L21 structures. The data
are incorporated into a database that can be accessed by computer for data mining and machine
learning based materials design. These data are compared and benchmarked with �rst-principles
results in multiple Materials Genome databases. As an example we will discuss the application
of machine learning to elucidate a relationship between the properties of B2 binary compounds
and L21 ternary compounds with the aim of developing rules that can be used to predict the
stability of L21 ternary compounds.

PRECIPITATION SIMULATION ENABLED BY THERMODYNAMIC AND
KINETIC DATABASES

ChenQ.,*1 WuK.,2 Jeppsson J.,1 EngstromA.1

1TCSAB, Stockholm, Sweden, 2TCSInc, Pittsburgh, United States

*qing@thermocalc.se

Computational tools, such as Thermo-Calc and Dictra, have been developed for several
decades and are now routinely utilized in materials research in both academia and industry.
Their success is rooted in their capability to provide indispensable phase equilibrium and
phase transformation information for simulating microstructural evolution in commercial
multicomponent alloys, which was made possible by the adoption of the CALPHAD
methodology where the Gibbs energy or atomic mobility of each phase can be modelled
hierarchically from low-order systems to high-order ones, and model parameters can be
evaluated by considering both ab-initio and various experimental data. A collection of sets
of optimal thermodynamic or atomic mobility model parameters for all phases in binary and
ternary systems forms a CALPHAD thermodynamic or kinetic database. Over the years,
databases containing up to 35 elements for various alloys, such as steels, light metal alloys,
Ni-based superalloys, etc., have been developed. By using Thermo-Calc and Dictra together
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with such databases, phase equilibria, driving forces, and di�usivities necessary for simulating
di�usion-controlled phase transformation in multicomponent systems can be calculated without
resorting to ad hoc approaches that require �tting parameters varying from one alloy to another,
and therefore di�usion-controlled microstructural evolution in multicomponent systems can be
predicted.

Precipitation gives many alloys their desired strength and toughness. A precipitate
microstructure consists of dispersed second phase particles embedded in a solution phase matrix
and is a product of di�usion-controlled solid state phase transformation fully governed by system
(bulk and interface) thermodynamics and kinetics. With the advance of CALPHAD and widely
available databases, computer simulation of the precipitate microstructure in multicomponent
alloys is readily feasible on the basis of Langer-Schwartz theory and Kampmann-Wagner
numerical (KWN) method. In this talk, we present TC-PRISMA, now fully integrated into
Thermo-Calc as the Precipitation Simulation module, that extends the Thermo-Calc and
Dictra approach with additional thermophysical property data to simulate the concurrent
nucleation, growth, and coarsening of second phase particles. Nucleation and growth rate
models implemented in the software will be elaborated. Engineering applications of precipitation
modelling and challenges will also be shown and discussed as well.

THERMODYNAMIC ASSESSMENT OF THE Al2O3-MgO-TiO2 SYSTEM

IlatovskaiaM.,*1,2 FabrichnayaO.1

1TU-BAF, Freiberg, Germany, 2IMMIT, St. Petersburg, Russia

*mariia.ilatovskaia1@iww.tu-freiberg.de

The Al2O3-MgO-TiO2 system is of interest for industrial applications: MgAl2O4-based
materials have a good combination of physical and chemical properties such as high
refractoriness, high mechanical strength and high resistance to chemical attack, while the
addition of Al2TiO5 improves thermal shock resistance of spinel. The Al2O3-based ceramics
are proposed as �lter materials for steel and Al-alloy �ltration from MgAl2O4 and Al2O3

inclusions. Thus, thermodynamic modelling of the Al2O3-MgO-TiO2 system is important for
thermodynamic database development to model interactions in �lter material.

To provide an experimental base, Al2O3-MgO-TiO2 samples were prepared by the co-
precipitation routine followed by prolong annealing experiments and then characterized using
XRD, SEM/EDX, and DTA. Four isothermal sections of the Al2O3-MgO-TiO2 system at
1000−1464◦C were constructed based on obtained results which are mainly consistent with the
literature data [1-2]. Formation of continuous solid solutions with spinel, Mg2TiO4-MgAl2O4,
and pseudobrookite, MgTi2O5-Al2TiO5, structures at high temperatures was con�rmed. The
solid-state reaction, Al2O3 + TiO2 + Sp s.s. = Psbk s.s., was observed at about 1160◦C for the
�rst time. On the liquidus surface, the eutectic invariant reaction between MgTiO3, Psbk s.s and
Sp. s.s. was detected at 1602◦C. Another invariant reaction of transitional type, L + Al2O3 = Sp
s.s + Psbk s.s., was observed at 1733◦C. Obtained experimental data for the Al2O3-MgO-TiO2

systems were used to derive its thermodynamic database. The compound energy formalism was
applied to describe solid solutions, while to describe oxide liquid the two-sublattice partially
ionic liquid model was implemented. A special attention was paid to reproducing the degree of
inversion when the spinel phase changes from inverse Mg2TiO4 to normal MgAl2O4 and in the
pseudobrookite phase from normal MgTi2O5 to completely disordered Al2TiO5.

1. Boden, P., and Glasser, F.P., Phase relationships in the system MgO-Al2O3-TiO2, Trans. J. Br.
Ceram. Soc., 72(5) (1973): 215-220.
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2. Berezhnoi, A.S., and Gul'ko, N.V., Investigation of the MgO-Al2O3-TiO2 system, Ukr. Khim. Zh.
(Russ. Ed.) 21(2) (1955): 158-166.

EXPERIMENTAL INVESTIGATION AND THERMODYNAMIC MODELING
OF THE ZrO2-TiO2-MgO SYSTEM

Saenko I.,* IlatovskaiaM., FabrichnayaO.

TU-BAF, Freiberg, Germany

*Ivan.Saenko@iww.tu-freiberg.de

Composite materials based on high-alloyed steels reinforced by zirconia ceramics are of
particular interest due to the wide range of their possible technological applications especially in
automotive production. An example of these composite materials is the high-alloyed austenitic
stainless TRIP-steel (Transformation Induced Plasticity) reinforced by MgO-stabilized zirconia
(Mg-PSZ). That composite material exhibits extraordinary high values of speci�c energy
absorption in compression [1]. The Mg-PSZ shows a martensitic transformation of tetragonal
to monoclinic phase during deformation resulting in additional strength increase [2]. Minor
addition of TiO2 improves mechanical properties of the composite due to increase of bonding
between the zirconia particles and the TRIP steel [3]. Additionally, materials based on the ZrO2-
TiO2-MgO system are of particular interest due to their dielectric properties [4]. Therefore,
the aims of this work are experimental study of phase relations and thermodynamic database
development for the ZrO2-TiO2-MgO system.

Preliminary phase diagram of the ZrO2-TiO2-MgO system was presented by Coughanour
et al. [4] in 1955 and new experimental study was necessary. Samples were prepared using the
co-precipitation method. Phase assemblages stable after long heat treatment were identi�ed by
X-ray powder di�raction. Temperatures of invariant reactions were determined by di�erential
thermal analysis. Sample microstructures were investigated using scanning electron microscopy
combined with dispersive X-ray spectrometry.

Based on the obtained experimental data, isothermal sections of the ZrO2-TiO2-MgO
system at temperatures 1530, 1680 and 1880 K were established. Wide extension of stability
of Zr1−xMgxO2−x phase with �uorite structure into ternary system was found. Very limited
solubility of MgO was found in beta (ZrxTi1−x)2O4 and tetragonal (Zr1−xTix)O2 phase, while
more substantial solubility of ZrO2 was found in the intermediate compounds of the TiO2-
MgO system (Mg2TiO4, MgTiO3 and MgTi2O5). Low temperature ternary compound similar
to δ-phase Y4Zr3O12 was revealed at 1530 K. Di�erential thermal analysis indicated that this
phase was stable up to 1664 K. Temperatures and compositions of three eutectic reactions were
determined. Thermodynamic parameters of the ZrO2-TiO2-MgO system were optimized using
CALPHAD approach based on the obtained experimental results.

1. Biermann, H., et al., Adv.Eng.Mater., Vol.11 (2009):1000-1006
2. Martin, S., et al., Steel Research int., Vol.82 (2011):1133-1140
3. Weigelt C., et al., Ceram. Int., Vol.41 (2015):2328-2335
4. Coughanour L.W., et al., J. Res. Nat. Bur. Stand., Vol.54 (1955):191-199

179



ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

DATA-MINING APPROACHES TO FIND NEW FUNCTIONAL MATERIALS

ErikssonO.
1UU, Uppsala, Sweden, 2 �OU, �Orebro, Sweden

olle.eriksson@physics.uu.se

Progress in materials science is with few exceptions primarily driven by experimental
exploration that is followed by theoretical work. Unfortunately, theory seldom leads the way
forward in identifying or predicting materials with desired functionality, albeit a few exceptions
to this rule exists. For instance, the observed tunneling magneto resistance in Fe/MgO/Fe
sandwich structures, where a few layers of insulating MgO is inserted between thin �lms of
Fe, was an experimental realization that followed theoretical predictions, based on calculations
of the electronic structure. Graphene, the celebrated two-dimensional material, where many of
the observed exotic properties are the result of a linear dispersion of the electron states around
the Fermi level, is another example where theory of the exotic electronic structure preceded
experimental measurements.

Unfortunately, the list of examples where theory actually makes predictions of new materials
or new properties, is very short. New tools and new ways to work are clearly needed to improve
the rate with which new materials may be identi�ed, and theory may play a crucial role.
A method that quickly is being established, involve data-mining algorithms and advanced,
high-throughput electronic structure theory. The fundamental ideas behind this method [2] are
described in this talk, and examples will be given of how it has so far been found to perform.

1. RCTP-15 web site, http://www.ihed.ras.ru/rctp2018/en/contribution
2. O.Eriksson, Nature Nanotechnology 13, 180 (2018)

ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÔÀÇÎÂÎÉ ÄÈÀÃÐÀÌÌÛ ÖÈÐÊÎÍÈß ÌÅÒÎÄÎÌ
ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈ

ÃîðäååâÈ.Ñ.
1ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ÌÔÒÈ, Äîëãîïðóäíûé, Ðîññèÿ

gordeevilu@gmail.com

Öèðêîíèé ÿâëÿåòñÿ âàæíûì êîíñòðóêöèîííûì ìàòåðèàëîì, îäíàêî, åãî ôàçîâàÿ äèà-
ãðàììà ïîëíîñòüþ íå èçó÷åíà. Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü êðè-
âûå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè. Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ñîïîñòàâ-
ëåíèå ðåçóëüòàòîâ òàêèõ ìåòîäîâ êàê äâóõôàçíîå è îäíîôàçíîå ìîäåëèðîâàíèÿ, ðàñ÷åò
òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ ÷åðåç ïëîòíîñòü ôîíîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ ïåðåõîäîâ
ÎÖÊ-ÃÏÓ è ÎÖÊ-ðàñïëàâ. Ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ äëÿ äâóõ ïîòåíöèàëîâ: EAM-ïîòåíöèàëà
# 2 [1] è ADP-ïîòåíöèàëà [2]. Ìåòîä äâóõôàçíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îñíîâàí íà íàáëþäåíèè
çà äâèæåíèåì ãðàíèöû ðàçäåëà ôàç â äâóõôàçíîé ñèñòåìå. Ìåòîä îäíîôàçíîãî ìîäåëèðî-
âàíèÿ îñíîâàí íà ýêñòðàïîëÿöèè çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà ìåæäó ôàçàìè ïðè
ðàçëè÷íûõ ñêîðîñòÿõ íàãðåâàíèÿ èëè îõëàæäåíèÿ â îäíîôàçíîé ñèñòåìå. Ðàñ÷åò òåðìî-
äèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ ñ ïîìîùüþ ïëîòíîñòè ôîíîííûõ ñîñòîÿíèé îñíîâàí íà âû÷èñ-
ëåíèÿ ñêîðîñòíîé àâòîêîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè. Âñå ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü â LAMMPS.

1. M. I. Mendelev G. J. Ackland // Philosophical Magazine Letters, Vol. 87, No. 5, May 2007, 349�359.
2. D.E. Smirnova, S.V. Starikov // Computational Materials Science 129 (2017) 259�272.
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ÐÀÇÐÀÁÎÒÊÀ ÀÒÎÌÈÑÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÌÎÄÅËÈ ÄËß ÏÐÎÃÍÎÇÀ
ÑÂÎÉÑÒÂ ÁÈÍÀÐÍÎÉ ÑÈÑÒÅÌÛ Zr-Nb

ÑìèðíîâàÄ.Å.,1,2 ÑòàðèêîâÑ.Â.,*1,2 ÃîðäååâÈ.Ñ.1

1ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2ICAMS, Bochum, Ãåðìàíèÿ

*d.e.smirnov@gmail.com

Öèðêîíèé âõîäèò â ñîñòàâ ìíîãèõ ñïëàâîâ, êîòîðûå íàøëè ïðèìåíåíèå â ñóùåñòâåííî
ðàçíûõ îáëàñòÿõ: îò àòîìíîé òåõíèêè äî ìåäèöèíñêèõ ìàòåðèàëîâ. Â êà÷åñòâå ïðèìåðîâ
ìîæíî óïîìÿíóòü êîððîçèîííî-ñòîéêèå ñïëàâû Zr-2,5% Nb è ðÿä ìåäèöèíñêèõ ñïëàâîâ
äëÿ ïðîòåçèðîâàíèÿ íà áàçå Ti-Nb-Zr. Õàðàêòåðèñòèêè çàäàííîãî ñïëàâà îáóñëàâëèâàþò-
ñÿ ñâîéñòâàìè ôàçû öèðêîíèÿ, íà êîòîðîé îñíîâàí ñïëàâ. Ïîýòîìó îïðåäåëåíèå óñëîâèé
ñòàáèëüíîñòè ôàç öèðêîíèÿ ÿâëÿåòñÿ âàæíîé çàäà÷åé äëÿ äèçàéíà óêàçàííûõ ìàòåðèà-
ëîâ. Â òî æå âðåìÿ, ñóùåñòâóþò ðàñõîæäåíèÿ ïî âîïðîñàì îïèñàíèÿ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â
öèðêîíèè. Äèàïàçîí âîïðîñîâ âàðüèðóåòñÿ îò íåîïðåäåëåííîñòè ëèíèè ïëàâëåíèÿ äî ðàç-
íîãëàñèé â äåòàëÿõ òâåðäîôàçíûõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ è ðîëè ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ. Â
äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåí íîâûé ïîäõîä ê èññëåäîâàíèþ ñâîéñòâ áèíàðíîé ñèñòåìû Zr-
Nb. Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è àâòîðà ðàáîòû ñêîíñòðóèðîâàëè ìíîãî÷àñòè÷íûé ìåæàòîìíûé
ïîòåíöèàë [1]. Ïîòåíöèàëüíûå ôóíêöèè áûëè ïîñòðîåíû ïî ab initio äàííûì, ðàññ÷èòàí-
íûì äëÿ áîëüøîãî ÷èñëà ýòàëîííûõ ñòðóêòóð. Ïîêàçàíî, ÷òî ðàçðàáîòàííàÿ ìîäåëü ñ õî-
ðîøåé òî÷íîñòüþ âîñïðîèçâîäèò ñòðóêòóðó è ñâîéñòâà âñåõ ôàç Nb è Zr, ñóùåñòâóþùèõ â
áèíàðíîé ñèñòåìå Zr-Nb. Áîëåå òîãî, ìîäåëü ìîæåò áûòü ïðèìåíåíà äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ
ïëàâëåíèÿ è òåìïåðàòóð òâåðäîôàçíûõ ïåðåõîäîâ α-Zr ↔ β-Zr. Ìåæàòîìíûé ïîòåíöèàë
äàåò âîçìîæíîñòü äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñïëàâîâ Zr-Nb íà îñíîâå α-Zr è β-Zr. Äëÿ èëëþñòðà-
öèè ýòîãî âûâîäà ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñïëàâîâ ñ ðàçëè÷íûì ñîñòàâîì:
äî 7% íèîáèÿ â ñëó÷àå ñïëàâîâ ñ ÃÏÓ ñòðóêòóðîé è äî 50% íèîáèÿ äëÿ ÎÖÊ-ñïëàâîâ.
Êðîìå òîãî, â ðàáîòå îáñóæäàþòñÿ ðàñ÷åòû îäíîîñíîé äåôîðìàöèè, âûïîëíåííûå äëÿ
àòîìèñòè÷åñêèõ ìîäåëåé ñïëàâîâ β-Zr-Nb ñ ðàçëè÷íûì ñîäåðæàíèåì íèîáèÿ.

1. Smirnova D.E., Starikov S.V. // An interatomic potential for simulation of Zr-Nb system. Comp.
Mater. Sci. 2017 V. 129. P. 259.

ÌÅÒÀÑÒÀÁÈËÜÍÛÅ ÄÈÑÏÅÐÑÍÛÅ ÂÛÄÅËÅÍÈß Â ÑÏËÀÂÀÕ.
ÌÎÄÅËÜÍÛÅ ÏÐÅÄÑÒÀÂËÅÍÈß È ÀÒÎÌÈÑÒÈ×ÅÑÊÎÅ

ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ

ÃîðíîñòûðåâÞ.Í.,*1,2 ÊîðæàâûéÏ.À.,1,3 ÃîðáàòîâÎ.È.,1,3 ÊàöíåëüñîíÌ.È.4

1ÈÔÌ ÓðÎ ÐÀÍ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ, 2ÈÊÌ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ, 3KTH,
Ñòîêãîëüì, Øâåöèÿ, 4RU, Íåéìåãåí, Íèäåðëàíäû

*yug@imp.uran.ru

Íåîäíîðîäíîñòè íàíîìàñøòàáà òèïè÷íû äëÿ ìíîãèõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñïëàâîâ è èãðàþò
âàæíóþ ðîëü â èõ ïðàêòè÷åñêèõ ïðèìåíåíèÿõ [1]. Òàêîå ñòðóêòóðíîå ñîñòîÿíèå ìîæåò
áûòü îáðàçîâàíî â ðåçóëüòàòå ¾çàìîðàæèâàíèÿ¿ íåçàâåðøåííîé ñòàäèè ôàçîâîãî ïðåâðà-
ùåíèÿ èëè âñëåäñòâèå ôîðìèðîâàíèÿ äîëãîæèâóùèõ ìåòàñòàáèëüíûõ íàíî-âûäåëåíèé,
âñòðîåííûå â ìàòðèöó. Ôîðìèðîâàíèå ãåòåðîãåííîãî ñîñòîÿíèÿ íàáëþäàëîñü âî ìíîãèõ
òåõíîëîãè÷åñêè âàæíûõ ñïëàâàõ (çîíû Ãèíüå-Ïðåñòîíà â ñïëàâàõ Al, àòåðìè÷åñêàÿ îìåãà-
ôàçå â ñïëàâàõ íà îñíîâå Ti è Zr, âûäåëåíèÿ Co â Cu è äð.). Îäíàêî ìåõàíèçìû ôîðìè-
ðîâàíèÿ è ñòàáèëèçàöèè òàêîãî ñîñòîÿíèÿ äî ñèõ ïîð îñòàþòñÿ íåäîñòàòî÷íî èçó÷åíû.

Ìû ïðåäñòàâëÿåì îáçîð ïðîáëåìû ãåòåðîãåííûõ ñîñòîÿíèé â ñïëàâàõ, à òàêæå îáñóæ-
äàåì òèïè÷íûå ïðèìåðû èõ ðåàëèçàöèè. Ïîêàçàíî, ÷òî óñòîé÷èâîñòü òàêèõ äèñïåðñíûõ
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âûäåëåíèé êîíòðîëèðóåòñÿ êîíêóðåíöèåé ìåæäó êîðîòêîäåéñòâóþùèìè (õèìè÷åñêèìè) è
äàëüíîäåéñòâóþùèìè (óïðóãèìè) âêëàäàìè â ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ. Ïîêàçàíî, ÷òî ìíîãî-
÷àñòè÷íûå âçàèìîäåéñòâèÿ, âêëþ÷àþùèå âêëàä ðåøåòî÷íîé ðåëàêñàöèè, îòâåòñòâåííû çà
îáðàçîâàíèå ìåòàñòàáèëüíûõ ïëàíàðíûõ (GPZ) àòîìíûõ êîíôèãóðàöèé [2], à êèíåòèêà èõ
ôîðìèðîâàíèÿ ìîæåò âêëþ÷àòü íåñêîëüêî ñòàäèé [3]. Îáñóæäàþòñÿ âîçìîæíûå ìåõàíèç-
ìû ñòàáèëèçàöèè íàíî÷àñòèö â ìàòðèöå ñïëàâà, ñâÿçàííûå ñ ðåëàêñàöèåé äàëüíîäåéñòâó-
þùèõ íàïðÿæåíèé âñëåäñòâèå ïîòåðè êîãåðåíòíîñòè [1] èëè/è ñåãðåãàöèåé ëåãèðóþùèõ
ýëåìåíòîâ íà ãðàíèöå ðàçäåëà.

1. Yu.N. Gornostyrev, and M.I. Katsnelson, Phys. Chem. Chem. Phys., 17, 27249 (2015).
2. O.I. Gorbatov, Yu.N. Gornostyrev, P.A. Korzhavyi, Scripta Materialia, 138, 130 (2017).
3. A.Yu. Stroev, O.I. Gorbatov, Yu.N. Gornostyrev, P.A. Korzhavyi, Phys Rev Materials, 2, 033603

(2018).

ELECTROCHEMICAL SURFACE PHASE DIAGRAMS: SOLVATION
EFFECTS AND SELECTIVITY

TodorovaM.,* Yoo S., Neugebauer J.

MPIE, Duesseldorf, Germany

*m.todorova@mpie.de

Solid/liquid interfaces are at the heart of many problems of practical importance. Improving
the life of battery materials, the e�ciency of electro-catalysts or the protection against corrosion
requires understanding of the processes occurring at the solid/liquid interface. Central to such
an understanding is the identi�cation of the structures forming at the surface of a solid immersed
in an aqueous electrolyte. Unfortunately, our knowledge how the electrolyte in�uences their
formation and thermodynamic stability is limited.

Ab initio modelling using density functional theory (DFT) has proven immensely successful
in providing atomistic insight into various questions of materials science, but its application to
electrochemical problems is challenging, due to the presence of the solvent. Utilising concepts
from semiconductor physics has enabled us to overcome some of these obstacles [1], which
opens, for example, the path to constructing electrochemical surface Pourbaix diagrams using ab
initio calculations. These are phase diagrams, which depict the stability of surface structures as a
function of the relevant environmental conditions of pH and electrode potential U . Constructing
such an ab initio surface Pourbaix diagram for the (0001) surface of ZnO, we study the impact
an aqueous electrolyte has on the thermodynamic stability of polar oxide surfaces. We �nd that
solvation e�ects are highly selective. They have little impact on surfaces with metallic character,
but favour the stabilisation of semiconducting surfaces experiencing a high electrostatic penalty
in vacuum [2]. This high selectivity has direct consequences for the surface phase diagrams and
explains why certain structures are preferentially observed in electrochemical environment.

1. M. Todorova and J. Neugebauer, Phys. Rev. Applied 1, 014001 (2014).
2. S. Yoo, M. Todorova and J. Neugebauer, Phys. Rev. Lett. 120, 066101 (2018).
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THEORETICAL STUDY OF MAGNETIC PROPERTIES OF THE 1:12
ALLOYS

VekilovaO.Yu.,* ErikssonO., HerperH.C.

UU, Uppsala, Sweden

*olga.vekilova@physics.uu.se

Since the discovery of Nd2Fe14B, the best permanent magnet to date, magnets containing
the combination of rare earth elements and Fe attract high scienti�c interest. The iron-based
compounds are speci�cally attractive as they have large magnetic moments due to the high
concentration of Fe, rather high coercivity and high Curie temperature. One of the best
candidates are the 1:12 compounds with the ThMn12-type structure. It has been shown that
light rare earths and iron cannot form a stable binary 1:12 compound, so a third element must
be added to stabilize the ternary RE(Fe,M)12 phase, where M=Ti, V, Si, Mo and etc. Such
substitution results in a signi�cant decrease in the saturation magnetization of the compound
because the M atom does not carry a magnetic moment and causes a reduction of the magnetic
moments of surrounding Fe atoms. Further, the change in the structure due to the substitution
of iron by other elements can in�uence magnetocrystalline anisotropy and Curie temperature of
the alloy. A number of attempts to stabilize the compounds with the decreasing concentration
of M element have recently been made. Most of the known 1:12 compounds are stable when
they have 10 atoms of Fe and 2 atoms of an impurity in the unit cell (REFe10M2). An example
is SmFe10V2. However, NiFe11Ti is known to be stable even with one Ti atom per formula
unit. Recent experiments show that it is also possible to stabilize the 1:12 phases with reduced
concentrations of V or Ti.

In this work the magnetic properties of the 1:12 compounds were studied theoretically from
�rst principles. Starting from the known stable NiFe11Ti, SmFe11Ti and SmFe10V2 phases we
tried to improve the magnetic properties by reducing the content of Ti and V respectively. The
phase stabilities of NdFe11−xTix and SmFe10−xVx were calculated and compared to the available
experimental data. This work is supported by the European Research Project NOVAMAG
(EU686056) and STandUP for energy (Sweden).

DIFFUSION IN IONIC CONDUCTORS FROM AB INITIO MOLECULAR
DYNAMICS

Simak S.I.

LiU, Linkoping, Sweden

sergeis@ifm.liu.se

Even if di�usion in ionic conductors could be rather fast, to study it from accurate ab initio
equilibrium molecular dynamics (MD) is usually impossible due to prohibitively long simulation
times. The use of the nonequilibrium color-di�usion algorithm [1] allows one to substantially
speed up the simulations. The algorithm has been implemented in the widely used Vienna Ab
Initio Simulation Package (VASP) and applied to the problem of oxygen di�usion in doped ceria,
a promising electrolyte material for intermediate temperature solid oxide fuel cells (IT-SOFCs).
The application of the methodology speeds up the simulated oxygen transport by a factor 60
compared with standard equilibrium MD. The calculated conductivity values agree with the
available experimental data, and the experimental temperature trend is well reproduced [2, 3].
If time allows we also discuss the �nite-temperature lattice dynamics and superionic transition
in ceria and show how they can be treated despite all the di�culties [4].

The project has been supported by the Swedish Government Strategic Research Area in
Materials Science on Functional Materials at Link�oping University (Faculty Grant SFO-Mat-
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LiU No. 2009 00971) and the Swedish Research Council (VR) (Project No. 2014-4750).

1. P. C. Aeberhard, S. R. Williams, D. J. Evans, K. Refson, and W. I. David, Phys. Rev. Lett., 108(9),
095901 (2012).

2. J. Klarbring, O. Yu. Vekilova, J. O. Nilsson, N. V. Skorodumova , and S. I. Simak, Sol. St. Ionics
296, 47 (2016).

3. J. O. Nilsson, O. Yu. Vekilova, O. Hellman, J. Klarbring, S. I. Simak, N. V. Skorodumova, Phys.
Rev. B 93, 024102 (2016).

4. J. Klarbring, N. V. Skorodumova , and S. I. Simak, Phys. Rev. B 97, 104309 (2018).

ÌÅÕÀÍÈÇÌÛ ÀÒÎÌÍÎÉ ÄÈÔÔÓÇÈÈ Â ÊÀÐÁÈÄÅ ÒÈÒÀÍÀ

EhteshamiH.,1 ÑìèðíîâàÅ.À.,2 SunW.,3 ÊîðæàâûéÏ.À.*1,2,4

1KTH, Ñòîêãîëüì, Øâåöèÿ, 2ÌÈÑèÑ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 3ORNL, Îê-Ðèäæ, ÑØÀ, 4ÈÔÌ
ÓðÎ ÐÀÍ, Åêàòåðèíáóðã, Ðîññèÿ

*pavelk@kth.se

Êàðáèäû è íèòðèäû ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ ñî÷åòàþò ñâîéñòâà õàðàêòåðíûå äëÿ êåðà-
ìèê (âûñîêèå òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ, òâåðäîñòü è êîðîçèîííàÿ ñòîéêîñòü) ñî ñâîéñòâàìè
õàðàêòåðíûìè äëÿ ìåòàëëîâ (âûñîêèå ýëåêòðî- è òåïëîïðîâîäíîñòü), ÷òî äåëàåò ýòè ñîåäè-
íåíèÿ ïîäõîäÿùèìè êàíäèäàòàìè äëÿ ñóùåñòâóþùèõ è ïîÿâëÿþùèõñÿ âûñîêîòåìïåðàòóð-
íûõ ïðèëîæåíèé [1]. Ïîíèìàíèå ñòðóêòóðû è äèíàìèêè àòîìíûõ äåôåêòîâ â âûñîêîòåìïå-
ðàòóðíûõ ñîåäèíåíèÿõ î÷åíü âàæíî äëÿ óïðàâëåíèÿ ñâîéñòâàìè ìàòåðèàëîâ â ïðîöåññå èõ
èçãîòîâëåíèÿ è ïðèìåíåíèÿ [2]. Â òî âðåìÿ, êàê ìîíîâàêàíñèîííûé ìåõàíèçì âïîëíå äî-
ñòàòî÷åí äëÿ îïèñàíèÿ ñàìîäèôôóçèè â íèòðèäàõ ìåòàëëîâ IV ãðóïïû [3], êîëè÷åñòâåííîå
ïîíèìàíèå ìåõàíèçìîâ äèôôóçèè àòîìîâ ìåòàëëà â ñîîòâåòñòâóþùèõ êàðáèäàõ çàòðóä-
íåíî ïî ïðè÷èíå ïîëó÷àþùåéñÿ â ïåðâîïðèíöèïíûõ ðàñ÷åòàõ ñèëüíî çàâûøåííîé ýíåðãèè
îáðàçîâàíèÿ ìåòàëëè÷åñêîé âàêàíñèè [4, 5]. Â äîêëàäå äàåòñÿ îáçîð ïåðâîïðèíöèïíûõ èñ-
ñëåäîâàíèé òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ è èõ êëàñòåðîâ, à òàêæå ìåõàíèçìîâ äèôôóçèè, â êàðáèäå
òèòàíà [4�7]. Îñîáîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ ìåõàíèçìàì äèôôóçèè â TiC çàäåéñòâóþùèì
ìåæóçåëüíûå àòîìû Ti è èõ êëàñòåðû ñ óãëåðîäíûìè âàêàíñèÿìè è ïðèìåñíûìè àòîìà-
ìè.

1. Toth L. E. (ed.) Transition Metal Carbides and Nitrides. Academic Press, New York, 1971.
2. Àíäðèåâñêèé Ð.À. // Ïîðîøêîâàÿ ìåòàëëóðãèÿ (Êèåâ). Ò.50, � 1-2. Ñ. 5.
3. Gambino D., Sangiovanni D.G., Alling B., Abrikosov I. A. // Phys. Rev. B. 2017. V. 96. Art. No.

104306.
4. Razumovskiy V. I., Ruban A.V., Odqvist J., Korzhavyi P.A. // Phys. Rev. B. 2013. V. 87. Art. No.

054203.
5. Razumovskiy V. I., Popov M.N., Ding H., Odqvist J. // Comput. Mater. Sci. 2015. V. 104. P. 147.
6. Sun W., Ehteshami H., Korzhavyi P.A. // Phys. Rev. B. 2015. V. 91. Art. No. 134111.
7. Sun W., Ehteshami H., Kent P.R.C., Korzhavyi P.A., to be published.
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DEVELOPMENT OF NEW MATERIALS USING AN INTEGRATED
APPROACH OF DFT CALCULATIONS, CALPHAD MODELING AND KEY

EXPERIMENTS

PischA.

SIMaP, Grenoble, France

alexander.pisch@simap.grenoble-inp.fr

ICME (Integrated computational materials engineering) is a modern approach to develop
new materials with tailored properties for a given application. Chemical thermodynamics is
a cornerstone of this method, because it is always the �rst step to evaluate if new materials
and their synthesis routes are feasible. To perform thermodynamic calculations, the Calphad
method is generally employed because it is the only method to allow simulations in higher
components systems (3 or more) taking into account complex solids, liquids and the gas phase.
Calphad thermodynamic modeling is a phenomenological method, i.e. the underlying Gibbs
energy functions for the phases are obtained by least square �tting using available theoretical
and experimental data. Therefore, the need for the generation of high quality theoretical and
experimental data is obvious. This integrated thermodynamic approach will be illustrated in
this contribution on three di�erent examples: the solubility limit of Nb in liquid Al and the
consequences for the Al-rich equilibria in the Al-Nb binary system, Mg-Al-carbides as new
option for grain re�nement in magnesium alloys and the development of novel low CO2 cements.

The solubility and heat of dissolution of Nb in Al was measured by isothermal drop
calorimetry at 1126 K. In addition, the heat capacity of NbAl3 was measured and calculated
as a function of temperature. The obtained results contradict the peritectic nature of the
Al-NbAl3-liquid three phase equilibrium. In the case of Mg-Al-C, ab-initio DFT and phonon
calculations were performed and compared to new heat capacity measurements. Based on this
new data, a new Calphad modeling of this ternary system was performed and will be discussed.
Typical Portland cement is at least a nine component system (CaO-SiO2-Al2O3-Fe2O3-MgO-
K2O-Na2O-SO3-P2O5-TiO2). Cement clinker, the main component of cements, is obtained by
high temperature solid-liquid reaction using natural raw materials. It will be shown how a
pragmatic approach to set-up a new multicomponent thermodynamic database using ab-initio
calculations and experimental equilibrium data allowed a consistent thermodynamic description
of the full clinker system. Based on this database, a simulation model for the clinker burning was
set-up and compared to industrially obtained data with excellent agreement. The application
of this new model to improve OPC clinker properties will be discussed.

ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÒÅÐÌÎÁÀÐÜÅÐÍÛÕ
ÌÀÒÅÐÈÀËÎÂ, ÑÎÄÅÐÆÀÙÈÕ ÐÇÝ

Ãàâðè÷åâÊ.Ñ.,* ÃóñüêîâÂ.Í., Íèêèôîðîâà Ã.Å.

ÈÎÍÕ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*gavrich@igic.ras.ru

Âíèìàíèå ê èçó÷åíèþ ñâîéñòâ òåðìîáàðüåðíûõ ìàòåðèàëîâ (TBC) îáúÿñíÿåòñÿ âîç-
ìîæíîñòüþ èõ ïðèìåíåíèÿ äëÿ ñóùåñòâåííîãî óëó÷øåíèÿ ïàðàìåòðîâ ãàçîâûõ òóðáèí è
àâèàöèîííûõ äâèãàòåëåé. Òðåáîâàíèÿ ê òàêèì ìàòåðèàëàì (âûñîêàÿ òåìïåðàòóðà ïëàâ-
ëåíèÿ, îòñóòñòâèå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ, íèçêàÿ èîííàÿ ïðîâîäèìîñòü, ñîâìåñòèìîñòü ñ ìå-
òàëëè÷åñêèìè ÷àñòÿìè äåòàëåé èç ñóïåðñïëàâà çíà÷èòåëüíî îãðàíè÷èâàþò êðóã âåùåñòâ,
êîòîðûå ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû â êà÷åñòâå ÒÂÑ ìàòåðèàëîâ.

Áûëè èçó÷åíû ðàçëè÷íûå ÐÇÝ-ñîäåðæàùèå âåùåñòâà ñ âûñîêèìè òåìïåðàòóðàìè ïëàâ-
ëåíèÿ (REPO4, RENbO4, RE2Zr2O7, RETaO4; RE=Sc, Y, Ln) â îáëàñòè òåìïåðàòóð îò 2 K

185



ÐÊÒÑ-15, Ìîñêâà, 15-17 îêòÿáðÿ 2018ã.

äî 1300 K. Òåðìè÷åñêèå ñâîéñòâà áûëè èçó÷åíû â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 350 äî 1800 K ñ
èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà äèôôåðåíöèàëüíîé ñêàíèðóþùåé êàëîðèìåòðèè (DSC). Äëÿ èçó-
÷åíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ áûëè èñïîëüçîâàíû ðàçëè÷íûå êàëîðèìåòðè÷åñêèå ìå-
òîäû (ðåëàêñàöèîííàÿ (semi-adiabatic) êàëîðèìåòðèÿ îò 2 äî 100 K), àäèàáàòè÷åñêàÿ (îò
6 äî 340 K), DSC (îò 350 äî 1300 K), è äðîï-êàëîðèìåòðèÿ (êàëîðèìåòðèÿ ñáðîñà) (îò 400
äî 1500 K)).

Ñîåäèíåíèÿ ëàíòàíîèäîâ ïðåòåðïåâàþò ðàçëè÷íûå ôàçîâûå ïåðåõîäû, âûçâàííûå îñî-
áåííîñòÿìè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû íà f-óðîâíå. Ýòè ïåðåõîäû, êàê ïðàâèëî, íå ñâÿçàíû ñ
èçìåíåíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû, íî âëèÿþò íà òåïëîåìêîñòü è òåðìîäèíàìè÷åñêèå
ôóíêöèè (∆S, ∆H(T )−H(0) è ∆G(T )).

Êîìïëåêñíîå èñïîëüçîâàíèå ðàçëè÷íûõ êàëîðèìåòðè÷åñêèõ ìåòîäîâ ïîçâîëÿåò óâå-
ëè÷èòü äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷àåìûõ âåëè÷èí îñîáåííî â îáëàñòè âûñîêèõ òåìïåðàòóð,
ïîñêîëüêó DSC-èçìåðåíèÿ ìîãóò õàðàêòåðèçîâàòüñÿ çíà÷èòåëüíûìè ñèñòåìàòè÷åñêèìè
îøèáêàìè.

Èñïîëüçîâàíèå ðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâ ñîâìåñòíîãî îïèñàíèÿ äàííûõ íèçêî- è âûñîêî-
òåìïåðàòóðíîé êàëîðèìåòðèè ïîçâîëèëî ïîëó÷èòü ñîãëàñîâàííûå äàííûå.

Äàííîå èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ïîääåðæêå Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ïðîåêò
18-13-00025).

ÒÐÅÒÜÅ ÏÎÊÎËÅÍÈÅ ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÃÎ ÎÏÈÑÀÍÈß SiO2

ÁàæåíîâàÈ.À.,*1 ÊîíäðàòüåâÀ.Â.,1 ÕâàíÀ.Â.,1 ÄèíñäåéëÀ.Ò.2,3

1ÌÈÑèÑ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2Hampton Thermodynamics Ltd, Hampton, Âåëèêîáðèòàíèÿ,
3BCAST, Uxbridge, Âåëèêîáðèòàíèÿ
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Ñîâðåìåííîå îïèñàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ýëåìåíòîâ è âåùåñòâ òðåáóåò ñî-
çäàíèÿ ìîäåëåé, êîòîðûå áóäóò èìåòü ôèçè÷åñêèé ñìûñë è ïðè ýòîì äîñòàòî÷íî òî÷íî
îïèñûâàòü ñâîéñòâà âåùåñòâ îò 0 Ê äî òåìïåðàòóð âûøå ïëàâëåíèÿ.

Â ðàáîòå äëÿ îïèñàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ äèîêñèäà êðåìíèÿ áûëè èñïîëü-
çîâàíû ðàñøèðåííàÿ ìîäåëü Ýéíøòåéíà [1] è ìîäåëü æèäêîñòè äâóõ ñîñòîÿíèé [2]. Ðàñ-
øèðåííàÿ ìîäåëü Ýéíøòåéíà, ó÷èòûâàþùàÿ âêëàä ãàðìîíè÷åñêèõ âèáðàöèé â òåïëîåì-
êîñòü, áûëà èñïîëüçîâàíà äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî îïèñàíèÿ α- è β-êâàðöà è α- è β-
êðèñòîáàëèòà. Äëÿ îïèñàíèÿ äèîêñèäà êðåìíèÿ â ñòåêëîîáðàçíîì è æèäêîì ñîñòîÿíèè
(ïðèíÿòû â ðàñ÷åò â âèäå îäíîé ôàçû) áûëà èñïîëüçîâàíà ìîäåëü äâóõ ñîñòîÿíèé, ñîãëàñ-
íî êîòîðîé æèäêîñòü ñîñòîèò èç àòîìîâ äâóõ òèïîâ. Íà îñíîâàíèè êðèòè÷åñêîãî îáçîðà
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ áûëà ïðîâåäåíà îïòèìèçàöèÿ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè â ïðîãðàììå
ThermoCalc [3]. Â áîëåå ðàííèõ ðàáîòàõ ìîäåëü æèäêîñòè äâóõ ñîñòîÿíèé ïðèìåíÿëàñü äëÿ
îïèñàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ÷èñòûõ ýëåìåíòîâ (â îñíîâíîì, ìåòàëëîâ). Îäíàêî,
äàííûå ïî òåïëîåìêîñòè â ïåðåîõëàæäåííîì ñîñòîÿíèè äëÿ ÷èñòûõ ìåòàëëîâ êðàéíå îãðà-
íè÷åíû è, êàê ñëåäñòâèå, ýòî îñëîæíÿåò èëè äåëàåò íåâîçìîæíûì ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ
ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Òåñòèðîâàíèå îïèñàòåëüíîãî ïîòåíöèà-
ëà ìîäåëè äëÿ îêñèäíûõ ðàñïëàâîâ (íàïðèìåð, ÷èñòîãî SiO2), äëÿ êîòîðûõ ñóùåñòâóåò
áîëüøîå êîëè÷åñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî òåïëî¼ìêîñòè â àìîðôíîì ñîñòîÿíèè
è ñîñòîÿíèè ïåðåîõëàæäåííîé æèäêîñòè åùå íå ïðîâîäèëîñü è ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿëî îñî-
áûé èíòåðåñ.

Ìîäåëè, ïîëó÷åííûå â äàííîé ðàáîòå, õîðîøî îïèñûâàþò äàííûå ïî íèçêîòåìïåðàòóð-
íîé è âûñîêîòåìïåðàòóðíîé òåïëî¼ìêîñòè ôàç, à òàêæå õîðîøî ñîîòíîñÿòñÿ ñ äàííûìè ïî
S298 è èíêðåìåíòó ýíòàëüïèè.
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1. Chase M., Ansara I., Dinsdale A., Eriksson G., Grimvall G., Hoglund H., Yokokawa H.// Calphad
19(4) (1995) 437-447.

2. Agren // J., J. Phys. Chem. Liq. 1988;18:123-139.
3. J.-O. Andersson, T. Helander, L. Hoglund, P. Shi, and B.Sundman // Calphad 26, (2002), 273�312.

ÀÒÎÌÈÑÒÈ×ÅÑÊÎÅ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ ÑÒÐÓÊÒÓÐÍÛÕ È
ÔÀÇÎÂÛÕ ÏÐÅÂÐÀÙÅÍÈÉ Â ÑÏËÀÂÅ U�Mo ÏÐÈ ÒÅÐÌÈ×ÅÑÊÈÕ È

ÐÀÄÈÀÖÈÎÍÍÛÕ ÂÎÇÄÅÉÑÒÂÈßÕ

ÊîëîòîâàË.Í.,* ÑòàðèêîâÑ.Â.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*lada.kolotova@gmail.com

Ñïëàâ U-Mo ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç êàíäèäàòîâ íà ðîëü ïåðñïåêòèâíîãî ÿäåðíîãî òîïëè-
âà äëÿ ðåàêòîðîâ íîâîãî ïîêîëåíèÿ íà áûñòðûõ íåéòðîíàõ. Íåñìîòðÿ íà áîëüøîé îáúåì
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ïî ôàçîâîé äèàãðàììå, ñòðóêòóðå è
êèíåòèêå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â ñèñòåìå U-Mo, èíòåðåñ ê èññëåäîâàíèþ ñâîéñòâ ìåòàëëè÷å-
ñêèõ òîïëèâ è îïòèìèçàöèè äèçàéíà òîïëèâíûõ ñòðóêòóð (íàïðèìåð, äèñïåðñíîå òîïëèâî)
ñîõðàíÿåòñÿ.

Â ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî ïðè íåáîëüøèõ êîíöåíòðàöèÿõ ìîëèáäåíà áîëåå ñòàáèëüíîé
ÿâëÿåòñÿ îáúåìíîöåíòðèðîâàííàÿ òåòðàãîíàëüíÿ (ÎÖÒ) γ0 ôàçà. Òàêàÿ ñòðóêòóðà íàáëþ-
äàåòñÿ â ðàñ÷åòàõ è äëÿ ÷èñòîãî óðàíà. Ïîêàçàíî, ÷òî ñòðóêòóðà âûñîêîòåìïåðàòóðíîé
γ-ôàçû ÿâëÿåòñÿ êâàçè-êóáè÷åñêîé ñî ñìåùåíèåì öåíòðàëüíîãî àòîìà, íî ýòè ñìåùåíèÿ
ðàçëè÷íû â ðàçëè÷íûõ ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷åéêàõ. Ïîýòîìó γ-ôàçà íà÷èíàåò îáëàäàåò êóáè÷å-
ñêîé ñèììåòðèåé òîëüêî íà ðàññòîÿíèÿõ ñâûøå íåñêîëüêèõ ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé èëè
ïðè óñðåäíåíèè ïî âðåìåíè. Â ðàáîòå ðàññìîòðåíû ðàçëè÷íûå ìåõàíèçìû ñòðóêòóðíûõ
ïðåâðàùåíèé ïðè îáëó÷åíèè ñïëàâà óðàí-ìîëèáäåí. Ïîêàçàíî, ÷òî íå òîëüêî ïëàâëåíèå è
ïîñëåäóþùàÿ êðèñòàëëèçàöèÿ ñèñòåìû, íî è äðóãèå ôàçîâûå ïåðåõîäû 1 ðîäà ìîãóò áûòü
ïðè÷èíîé îáðàçîâàíèÿ äåôåêòîâ ïðè îáëó÷åíèè. Â ÷àñòíîñòè, ôàçîâûé ïåðåõîä ìåæäó
äâóìÿ êðèñòàëëè÷åñêèìè ôàçàìè ñïëàâà óðàí-ìîëèáäåí (α → γ) â ïðîöåññå îáëó÷åíèÿ
áûñòðûìè òÿæåëûìè èîíàìè (ÁÒÈ) ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ ïîñëå
ñòàäèè ðåëàêñàöèè îáðàòíîãî ïåðåõîäà. Áîëåå òîãî, ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçûâà-
þò, ÷òî ãåíåðàöèÿ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ ìîæåò ïðîèñõîäèòü áåç êàêîãî-ëèáî ôàçîâîãî ïåðå-
õîäà. Òàêæå ðàññ÷èòàíû ïîðîãîâûå ýíåðãîâêëàäû ÁÒÈ, îáëó÷åíèå êîòîðûìè ïðèâîäèò ê
ôîðìèðîâàíèþ äåôåêòîâ â ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ.

EMPLOYING AB INITIO THERMODYNAMICS TO DESIGN
STRUCTURALLY COMPLEX MATERIALS

Neugebauer J.,* ZhuL., K�ormannF., Grabowski B., Hickel T.

MPIE, D�usseldorf, Germany

*neugebauer@mpie.de

Ab initio approaches provide in principle perfect tools for the design of new materials, but
face serious challenges: Free energies which are the key quantity to compute thermodynamic
phase diagrams, deformation paths or defect formation energies require formalisms that
accurately capture all relevant entropic contributions due to electronic, vibrational or
magnetic excitations, as well as their coupling such as phonon-phonon, magnon-phonon
interactions or spin-quantization. Calculating these contributions is conceptionally challenging
and computationally expensive. The talk gives an overview over the developed approaches and
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their ability to accurately describe thermodynamic quantities and phase transitions. Based on
these studies the performance of popular DFT functionals in describing these quantities will be
discussed. To demonstrate the practical applicability of these approaches examples will be given
showing how they helped discovering a new class of light-weight metallic alloys with improved
mechanical properties.

EFFECTIVE BOSONIC MODELS FOR COLLECTIVE ELECTRONIC
FLUCTUATIONS

StepanovE.A.,*1 LichtensteinA.I.,2 KatsnelsonM.I.1

1Radboud University, Nijmegen, Netherlands, 2UHH, Hamburg, Germany

*e.stepanov@science.ru.nl

Collective electronic �uctuations in correlated materials give rise to various important
phenomena, such as charge ordering, superconductivity, Mott insulating and magnetic phases,
and plasmon and magnon modes. Description of these correlation e�ects requires a signi�cant
e�ort, since they almost entirely rely on strong local and nonlocal electron-electron interactions.
Some collective phenomena, such as magnetism, can be su�ciently described by simple
Heisenberg-like models that are formulated in terms of bosonic variables. This fact suggests
that other many-body excitations can also be described by simple bosonic models in the spirit
of Heisenberg theory. Here we derive an e�ective bosonic action for charge and spin degrees of
freedom for the extended Hubbard model. Also, we de�ne a physical regime where the obtained
model action reduces to a classical Hamiltonian of an e�ective Ising and Heisenberg models for
charge and spin variables, respectively. The derived formalism is reminiscent of Anderson's idea
of the e�ective exchange interaction and takes into account nonlocal correlation e�ects. The
results for the exchange interaction and susceptibility are expressed in terms of single-particle
quantities, which can be obtained e�ciently in realistic calculations of multiband systems.

ÏÎÄÕÎÄ ÔËÓÊÒÓÈÐÓÞÙÅÃÎ ÁËÈÆÍÅÃÎ ÏÎËß ÄËß ÑÈËÜÍÎ
CÊÎÐÐÅËÈÐÎÂÀÍÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌ

ÐóáöîâÀ.

Ðîññèéñêèé Êâàíòîâûé Öåíòð, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

ar@rqc.ru

Êîëè÷åñòâåííîå îïèñàíèå ðàçâèòûõ êîëëåêòèâíûõ ôëóêòóàöèé â êîððåëèðîâàííûõ
ñðåäàõ îñòàåòñÿ îäíîé èç îñíîâíûõ çàäà÷ òåîðåòè÷åñêîé è âû÷èñëèòåëüíîé ôèçèêè. Ïî
ñóùåñòâó, íåëîêàëüíûé õàðàêòåð êîëëåêòèâíûõ ìîä äåëàåò ñõåìû ñðåäíåãî ïîëÿ íåïðèìå-
íèìûìè. Íàèáîëåå ñîâðåìåííûå ñõåìû, òàêèå êàê ìåòîä äóàëüíûõ áîçîíîâ, ïîñòðîåííûé
íà îñíîâå äèíàìè÷åñêîé ñðåäíåé òåîðèè ïîëÿ, òðåáóþò îãðîìíûõ ÷èñëåííûõ óñèëèé, è
äàæå èõ òî÷íîñòü ìîæåò áûòü ïîñòàâëåíà ïîä ñîìíåíèå. Â íàøåì âûñòóïëåíèè ìû ðàñ-
ñêàæåì î íîâîì ïîäõîäå ê ïðîáëåìå ñèëüíûõ êîëëåêòèâíûõ êîëåáàíèé. Â îòëè÷èå îò ïà-
ðàäèãìû ñðåäíåãî ïîëÿ, ãäå ýôôåêòèâíîå ïîëå ÿâëÿåòñÿ êîíñòàíòîé, îïðåäåëÿåìé ñàìîñî-
ãëàñîâàííûì îáðàçîì, ìû âûïîëíÿåì èíòåãðèðîâàíèå ïî çíà÷åíèÿì ýôôåêòèâíîãî ïîëÿ.
Ñðåäíåïîëåâîå ðåøåíèå ñîîòâåòñòâóåò ñåäëîâîé òî÷êå â ýòîì èíòåãðèðîâàíèè, òîãäà êàê
÷èñëåííîå èíòåãðèðîâàíèå ïî âñåì çíà÷åíèÿì ýôôåêòèâíîãî ïîëÿ ïîçâîëÿåò ó÷èòûâàòü
åãî ôëóêòóàöèè. Ðåçóëüòàòû ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà äëÿ íåáîëüøèõ êëàññè÷åñêèõ êëàñòåðîâ
Èçèíãà è Ãåéçåíáåðãà, à òàêæå äëÿ ïîëóçàïîëíåííîé ìîäåëè Õàááàðäà, ïîêàçûâàþò ïðèí-
öèïèàëüíîå óëó÷øåíèå ñðåäíåïîëåâûõ ðåçóëüòàòîâ.
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THEORETICAL PHYSICS APPROACHES FOR UNDERSTANDING OF
MATERIALS: LESSONS FROM Yu. Kh. VEKILOV

Abrikosov I.A.
1Link�oping University, Link�oping, Sweden, 2NUST �MISIS�, Moscow, Russia

igor.abrikosov@liu.se

Electronic structure theory is now recognized as highly useful tool for prediction of materials
properties, for their understanding, as well as for determination of parameters employed in
higher-level modeling. In this talk, novel methodological solutions and exciting applications,
which have been inspired by my interactions with Yuri Vekilov will be presented. In particular,
development of theoretical tools for simulations of chemical disorder and studies of matter at
extreme conditions will be discussed.

ÓÑÒÀÍÎÂËÅÍÈÅ ÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÍÛÕ È ÊÎÌÏÎÇÈÖÈÎÍÍÛÕ ÃÐÀÍÈÖ
ÒÂÅÐÄÎÃÎ ÐÀÑÒÂÎÐÀ Â ÑÈÑÒÅÌÅ Fe-Ni-Co-(Cu,Cr)

Ñèí¼âàÑ.È.,*1,2 ÑòàðûõÐ.Â.,1,2 ÂàñèëüåâàÀ.À.,3 ÁîäóýíÀ.ß.3

1ÑÏáÃÏÓ, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ðîññèÿ, 2OOO "Èíñòèòóò
Ãèïðîíèêåëü Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ðîññèÿ, 3Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé Ãîðíûé Óíèâåðñèòåò,

Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ðîññèÿ

*svetlana.sinyova@gmail.com

Èññëåäîâàíèå ïîñâÿùåíî óñòàíîâëåíèþ òåìïåðàòóðíûõ è êîìïîçèöèîííûõ ãðàíèö
òâåðäûõ ðàñòâîðîâ, ñóùåñòâóþùèõ â ïÿòèêîìïîíåíòíîé ñèñòåìå Fe-Ni-Co-(Cu, Cr). Óñòà-
íîâëåíî, ÷òî ñïëàâû, ñèíòåçèðîâàííûå íà îñíîâå ñîñòàâîâ ýòîé ñèñòåìû, ïðåäñòàâëÿþò ñî-
áîé êëàññ ìàòåðèàëîâ, õàðàêòåðèçóþùèõñÿ âûñîêîé ýíòðîïèåé ñìåøåíèÿ. Àâòîðû íàñòîÿ-
ùåé ðàáîòû ïîäîøëè ê ïðîáëåìå ñèíòåçà è àíàëèçà ñâîéñòâ âûñîêîýíòðîïèéíûõ ñïëàâîâ ñ
òåðìîäèíàìè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ, îïèðàÿñü íà ñîáñòâåííûé îïûò â ýêñïåðèìåíòàëüíîì ïî-
ñòðîåíèè äèàãðàìì ôàçîâûõ ðàâíîâåñèé ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì [1, 2].

Â ðàìêàõ ïåðâîãî ýòàïà ðàáîòû ïîñòðîåíû ïðîåêöèè ïîâåðõíîñòè ëèêâèäóñà è ñîëèäóñà
÷åòûðåõêîìïîíåíòíîé ñèñòåìû Fe-Ni-Co-Cu, îïðåäåëåíû ãðàíèöû îáëàñòè òâåðäîôàçíîãî
ðàññëàèâàíèÿ, íàïðàâëåíèå êîíîä â ïðåäåëàõ ýòîé îáëàñòè. Òàêèì îáðàçîì àâòîðû ðàáîòû
îïðåäåëèëè ãðàíèöû ñóùåñòâîâàíèÿ ÷åòûðåõêîìïîíåíòíîãî òâåðäîãî ðàñòâîðà, â ïðåäåëàõ
êîòîðîãî ìîãóò áûòü ñèíòåçèðîâàíû ÂÝÑû.

Ñëåäóþùèì ýòàïîì ðàáîòû ñòàëî óñòàíîâëåíèå êîìïîçèöèîííûõ è òåìïåðàòóðíûõ ãðà-
íèö òâåðäîãî ðàñòâîðà â îáúåìå ïÿòèêîìïîíåíòíîé ñèñòåìû Fe-Ni-Co-(Cu,Cr). Èçó÷åíî
âëèÿíèå äîáàâîê ìåäè è õðîìà íà ñòðîåíèå, ôàçîâûé ñîñòàâ è ñòðóêòóðó ñèíòåçèðóåìûõ
ñïëàâîâ. Ïîëó÷åííàÿ èíôîðìàöèÿ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà ñïåöèàëèñòàìè â îáëàñòè ìà-
òåðèàëîâåäåíèÿ â êà÷åñòâå áàçû äëÿ ñèíòåçà è ðàçðàáîòêè âûñîêîýíòðîïèéíûõ ñïëàâîâ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ãðàíòîâ ÐÔÔÈ 16-03-00987 è 17-08-00875 À.

1. Ilatovskaya M.O., Starykh R.V., Sinyova S.I. Liquidus and Solidus Surfaces in the Quaternary Fe-
Cu-Co-S System. Part II: The Ternary Fe-Cu-Co System// Metallurgical and Materials Transactions
B, vol. 46B, 2015, pp. 243-249.

2. Starykh R.V., Sineva S.I. Study of the liquidus and solidus surfaces of the quaternary Fe-Ni-Cu-
S system: V. Re�nement and addition of the data on the ter-nary Fe-Ni-S and Fe-Ni-Cu phase
diagrams // Russian metallurgy (Metally). 2012. Volume. 2012. � 3. pp. 189-194.
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OPTIMIZATION OF THE CELL UPTAKE OF GADOLINIUM OXIDE
NANOPARTICLES BY CAPPING WITH SORBITOL FOR CELL TRACKING

IN MRI

AbrikosovaN.A.,*1,2 BrommessonC.,2 LarssonE.,2 ErikssonP.,2 ZhangjunH.,2

UvdalK.2

1NUST �MISIS�, Moscow, Russia, 2LiU, Linkoping, Sweden

*natabrikos@gmail.com

Design of novel nanoparticles with antioxidant capabilities for MRI contrast enhancement
is an active �eld of research [1]. In the optimization of the cell uptake of contrast agent for
cell tracking in MRI, it is important to make compromises between the optimal contrast in
MRI and metabolic cell activity. In this work, we investigated if the Sorbitol aids the uptake
of Gd2O3 nanoparticles (GdNP) by the cells. In order to test this hypothesis, GdNP were
both capped to and immersed in Sorbitol. Micro Magnetic Resonance Imaging was used to
investigate the contrast enhancement and the uptake of the MRI contrast agents by mouse
alveolar macrophages. The samples were scanned with a 9.4 Tesla (400 MHz) micro MRI
scanner, with a vertical bore high-resolution superconducting magnet (Japan Superconductor
Technology, Inc., Kobe, Japan). The immortalized mouse alveolar cell line MH-S (1x106 cells/ml
) were incubated with a GdNP and GdNP were both capped to and immersed in Sorbitol.

Longitudinal relaxation rates and the corresponding calculated regression slopes for �ltered
DEG-Gd2O3 nanoparticle samples ( GdNP) and GdNP, both capped to and immersed in
Sorbitol were measured experimentally. Chemiluminescence recordings of the reactive oxygen
species (ROS) production from neutrophil granulocytes (2x106 cells/ml) after an exposure the
NP was carried out. E�ect of addition of capping or immersion of Sorbitol to GdNPs to change
of the T1-contrast in MRI has been investigated.

The cell optimization strategies presented in this work may be of importance to several
�elds aiming at imaging in�ammatory diseases, based on the utilization of contrast agent-
loaded macrophages.

1. P. Eriksson, A. A. Tal, A. Skallberg, C. Brommesson, Z. Hu, R. D. Boyd, W. Olovsson, N. Fairley,
I. A. Abrikosov, X. Zhang and K. Uvdal, Cerium oxide nanoparticles with antioxidant capabilities
and gadolinium integration for MRI contrast enhancement, Sci. Rep. 8, 6999 (2018).

ELASTIC CONSANTS FOR ALLOYS WITH MECHANICAL INSTABILITY:
AB INITIO INVESTIGATION OF BCC Ti

SkripnyakN.V.,*1 PonomarevaA.V.,2 BelovM.P.,2 Abrikosov I.A.1

1Liu, Linkoping, Sweden, 2MISIS, Moscow, Russia

*natali.skrp@mail.ru

The in�uence of the amount content of V on the mechanical phases stability of body-
centered cubic (bcc) based Ti-V alloys was studied. The elastic properties of the binary system
of bcc Ti-V alloys were investigated using the non-empirical method of pseudopotentials and the
method of exact MT orbitals in the entire concentration range of V. Disorder substitution was
modeled using a special quasi-random structure (SQS) technique and in the coherent potential
approximation (CPA). The concentration V dependence of the elastic constants of the single
crystal Cαβ, obtained by calculating the total energy for the corresponding deformations, and
also family of material characteristics E, B, G, Pc, k, v for the TiV system were introduced and
discussed. In the case Ti-V alloys, a comparative analysis of e�ciency of the PAW and EMTO
methods to obtain data of the elastic properties of Ti-V alloys from the �rst-principle modeling
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over a wide range of the concentration V was presented. It was found that Ti-rich TiV alloys
are mechanically unstable in the bcc phase, but at higher concentration V in the system the
mechanical stability is increased. The e�ciency of using di�erent calculation methods in the
study of the elastic properties of disordered alloys are discussed.

THE IMPORTANCE OF THE LATTICE DYNAMIC IN THE MAGNETIC
PHASE TRANSITION IN FeRh

BelovM.P.,*1 SyzdykovaA.B.,1 PonomarevaA.V.,1 SmirnovaE.A.,1

Abrikosov I.A.1,2

1ÌÈÑèÑ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ, 2LiU, Ëèí÷¼ïèíã, Øâåöèÿ

*makspalych@gmail.com

FeRh undergoes an unusual antiferromagnetic-to-ferromagnetic (AFM-FM) transition just
above room temperature. This magnetic transition was discovered for the �rst time in the late
1930s [1] but the origin of this transition is still a source of active debate. There are basic
questions about what drives this transition, and usually the driving force is discussed in terms
of magnetic, lattice and electronic entropy di�erences between the phases. In this work we
have carried out calculations in the framework of Temperature Dependent E�ective Potential
method (TDEP) [2] based on molecular dynamic simulations at di�erent temperatures and
obtained full phonon spectra and corresponding lattice entropies of AFM and FM FeRh at
di�erent temperatures. In this way we have demonstrated strong temperature dependence of
phonon spectra for both phases and consequently the importance of temperature on lattice
entropy di�erence which calculated value is 16 J/kg/K at 350 K.

1. M. Fallot, Ann. Phys. Serie 11 18, 291 (1938).
2. O. Hellman, I.A. Abrikosov, S.I. Simak, Phys. Rev. B 84, 180301 (2011).

ÐÀÑ×ÅÒ ÝÍÒÀËÜÏÈÈ ÐÀÑÒÂÎÐÅÍÈß ÏÐÈÌÅÑÈ ÓÃËÅÐÎÄÀ Â
ÏÀÐÀÌÀÃÍÈÒÍÛÕ Fe-Mn ÑÏËÀÂÀÕ

ÏîíîìàðåâàÀ.Â.,* ÌóõàìåäîâÁ.Î., ÀáðèêîñîâÈ.À.

ÌÈÑèÑ, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

*alenaponomareva@yahoo.com

Â ðàìêàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (PAW-VASP) âûïîëíåí ðàñ÷åò
ýíòàëüïèè ðàñòâîðåíèÿ ïðèìåñè óãëåðîäà â ãöê ïàðàìàãíèòíûõ Fe-Mn ñïëàâàõ. Äëÿ ðàñ÷å-
òà èñïîëüçîâàíà ïðåäëîæåííàÿ íàìè ðàíåå ñõåìà, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò ó÷èòûâàòü òåïëîâûå
ìàãíèòíûå ôëóêòóàöèè â ïàðàìàãíèòíîé ìàòðèöå ñ òî÷å÷íûìè äåôåêòàìè, àäàïòèðîâàí-
íàÿ äëÿ ìàòåðèàëîâ íå òîëüêî ñ ìàãíèòíûì, íî è àòîìíûì áåñïîðÿäêîì. Ïîêàçàíî, ÷òî
â ñïëàâå, ñîäåðæàùåì ìàðãàíåö, ýíåðãèÿ ðàñòâîðåíèÿ óãëåðîäà ñòàíîâèòñÿ íèæå îòíîñè-
òåëüíî ðàñòâîðåíèÿ â ÷èñòîì ïàðàìàãíèòíîì ãàììà-æåëåçå. Óìåíüøåíèå ýíåðãèè ðàñòâî-
ðåíèÿ óãëåðîäà â ñïëàâàõ ñ Mn, ïîëó÷åííîå òåîðåòè÷åñêè, êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñ-
ïåðèìåíòîì. Â ðàáîòå ïðîâåäåí àíàëèç âîçìîæíûõ ôàêòîðîâ, ïðèâîäÿùèõ ê óâåëè÷åíèþ
ðàñòâîðèìîñòè óãëåðîäà â ñïëàâàõ, ñîäåðæàùèõ ìàðãàíåö.
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Modern High-throughput methods make it possible to obtain large volumes of data. This
�Big Data� approach allows not only to �nd trends and dependencies, but also opens up
fundamentally new methods of research.

Today less than 200 000 materials are known, but only for a few of these �known� materials
basic properties have been studied, and in fact there is an in�nite number of compounds that
need further research.

Therefore it is likely that new materials with excellent and still unknown properties exist
that could help to solve fundamental problems in energy, transportation, security, information
and health.

One of the most widely studied and practically useful problems is the creation of new
aluminum alloys. Therefore binary aluminum alloys with 1% impurity concentration were
selected for our High-throughput analysis. To do this we have developed a comprehensive
automated system for physical properties computation. The software handles creation of
con�guration �les, executes calculations, processes and visualises the results.

We had reviewed binary aluminum alloys with 63 alloying components. For each alloy we
built its equation of state, determined the lattice parameters and the bulk modulus, computed
the elastic constants, the Young's modulus and the shear modulus. Finally we had compared
these results with the available experimental data.
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