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Æåëåçî ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå âàæíûì êîìïîíåíòîì êîíñòðóêöèîí-
íûõ ìàòåðèàëîâ, êîòîðûå ïîäâåðãàþòñÿ èíòåíñèâíûì ìåõàíè÷åñêèì è
òåðìè÷åñêèì íàãðóçêàì. Ïîýòîìó áîëüøóþ çíà÷èìîñòü ïðåäñòàâëÿåò
ïîëó÷åíèå íàäåæíûõ äàííûõ êàê îá óðàâíåíèè ñîñòîÿíèÿ æåëåçà, òàê
è î åãî òðàíñïîðòíûõ è îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ. Îäíàêî íà ñåãîäíÿø-
íèé äåíü ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ïðîòèâîðå÷èâûõ äàííûõ î ïàðàìåòðàõ
òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ æåëåçà è âåëè÷èíå åãî óäåëüíîãî ñîïðîòèâëå-
íèÿ, â îñîáåííîñòè â æèäêîé ôàçå.

Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ òåïëîôè-
çè÷åñêèõ ñâîéñòâ æåëåçà äâóìÿ íåçàâèñèìûìè ïîäõîäàìè: òåîðåòè÷å-
ñêèì � íà îñíîâå ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè-
êè, è ýêñïåðèìåíòàëüíûì � â îïûòàõ ïî ýëåêòðîâçðûâó æåëåçíûõ ïðî-
âîëî÷åê ïóòåì ìèêðîñåêóíäíîãî èìïóëüñíîãî íàãðåâà. Îòäåëüíîå âíè-
ìàíèå óäåëåíî íåîáõîäèìîñòè ó÷åòà ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè äëÿ áîëåå
êîððåêòíîãî îïèñàíèÿ ñâîéñòâ æåëåçà ïðè ïðîâåäåíèè ïåðâîïðèíöèï-
íûõ ðàñ÷åòîâ. Âîññòàíîâëåíû êðèâàÿ òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ æåëåçà è
òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ýíòàëüïèè êàê ñ ó÷åòîì, òàê è áåç ó÷åòà
ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè. Ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
äàííûìè, â òîì ÷èñëå ïîëó÷åííûìè àâòîðàìè ýòîé ðàáîòû. Òàêæå èç
ab initio ðàñ÷åòîâ íàéäåíû óäåëüíîå ñîïðîòèâëåíèå è íîðìàëüíàÿ ñïåê-
òðàëüíàÿ èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü òâåðäîãî è æèäêîãî æåëåçà. Ýòè
äàííûå ïîëó÷åíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ôîðìóëû Êóáî�Ãðèíâóäà è ïðå-
îáðàçîâàíèÿ Êðàìåðñà�Êðîíèãà. Ìåòîäîì ïîñëåäîâàòåëüíîãî ïðèáëè-
æåíèÿ ê êðèòè÷åñêîé èçîòåðìå ïîëó÷åíà îöåíêà ïàðàìåòðîâ æåëåçà â
êðèòè÷åñêîé òî÷êå.
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