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Ñîâðåìåííîå îïèñàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ýëåìåíòîâ è âå-
ùåñòâ òðåáóåò ñîçäàíèÿ 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 êðåì-
íèÿ áûëè èñïîëüçîâàíû ðàñøèðåííàÿ ìîäåëü Ýéíøòåéíà [1] è ìîäåëü
æèäêîñòè äâóõ ñîñòîÿíèé [2]. Ðàñøèðåííàÿ ìîäåëü Ýéíøòåéíà, ó÷è-
òûâàþùàÿ âêëàä ãàðìîíè÷åñêèõ âèáðàöèé â òåïëîåìêîñòü, áûëà èñ-
ïîëüçîâàíà 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 èñïîëü-
çîâàíà ìîäåëü äâóõ ñîñòîÿíèé, ñîãëàñíî êîòîðîé æèäêîñòü ñîñòîèò èç
àòîìîâ äâóõ òèïîâ. Íà îñíîâàíèè êðèòè÷åñêîãî îáçîðà ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ äàííûõ áûëà ïðîâåäåíà îïòèìèçàöèÿ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè â
ïðîãðàììå ThermoCalc [3]. Â áîëåå ðàííèõ ðàáîòàõ ìîäåëü æèäêî-
ñòè äâóõ ñîñòîÿíèé ïðèìåíÿëàñü äëÿ îïèñàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
ñâîéñòâ ÷èñòûõ ýëåìåíòîâ (â îñíîâíîì, ìåòàëëîâ). Îäíàêî, äàííûå
ïî òåïëîåìêîñòè â ïåðåîõëàæäåííîì ñîñòîÿíèè äëÿ ÷èñòûõ ìåòàëëîâ
êðàéíå îãðàíè÷åíû è, êàê ñëåäñòâèå, ýòî îñëîæíÿåò èëè äåëàåò íåâîç-
ìîæíûì ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû-
ìè äàííûìè. Òåñòèðîâàíèå îïèñàòåëüíîãî ïîòåíöèàëà ìîäåëè äëÿ îê-
ñèäíûõ ðàñïëàâîâ (íàïðèìåð, ÷èñòîãî SiO2), äëÿ êîòîðûõ ñóùåñòâó-
åò áîëüøîå êîëè÷åñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî òåïëî¼ìêîñòè â
àìîðôíîì ñîñòîÿíèè è ñîñòîÿíèè ïåðåîõëàæäåííîé æèäêîñòè åùå íå
ïðîâîäèëîñü è ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿëî îñîáûé èíòåðåñ.

Ìîäåëè, ïîëó÷åííûå â äàííîé ðàáîòå, õîðîøî îïèñûâàþò äàííûå
ïî íèçêîòåìïåðàòóðíîé è âûñîêîòåìïåðàòóðíîé òåïëî¼ìêîñòè ôàç, à
òàêæå õîðîøî ñîîòíîñÿòñÿ ñ äàííûìè ïî S298 è èíêðåìåíòó ýíòàëüïèè.
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