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[Ipupoanble  KpuUCTaIbl  SBJISIOTCS ~ JOCTaTOYHO  CJIOXHBIMU  OOBEKTaMH,

NPEJCTaBISAIOIINMMU COO0M TBEpAbIE PacTBOPHI MEpeMEHHOro coctaBa. OJHAKO, B MOCIEIHHUE

roJpl TOSBUIUCH BO3MOXHOCTM TOYHOIO IIPEACKAa3aHUSl CBOMCTB CMELIEHMSI TBEPJBIX

pPacTBOPOB IIyTEM ATOMHUCTHYECKOTO KOMIIBIOTEPHOTO MojenupoBaHus. OJHUM U3 OCHOBHBIX

MOAXOJ0OB IIPU 3TOM  SABJSAETCS  HCIOJB30BAHHUE IOIYIMIMPUYECKUX TMOTEHIUAIOB

MEXAaTOMHOTO B3aMMOJIEUCTBHUS, KOTOpPOE IMO3BOJSET MOJYYUTh HEOOXOAMMBIE CBEACHHS O

CBOMCTBAaX CMEIICHUS TBEPABIX PACTBOPOB.

B mnacrosmeit pabore Mbl NPUMEHWIM pPa3pabOTaHHYIO HAIIed TpyNInol METOAUKY
MOJICIMPOBAHMS TBEPIBIX PACTBOPOB 3amemieHus [1-3] Ui OKCHAOB CHUCTEMbI KOpPYH[-
reMaTuT-ckojauT. KoMImbproTepHOE MOAEIMPOBAHUE OCYILECTBISUIOCH IPU  IOMOILU
nporpammbl GULP Bepcuu 3.0 [4]. DTO MO3BOMIO CYIIECTBEHHO YJIYYIIWTh 10 CPABHEHUIO C
[3] MoxenupoBaHME KpaWHUX YJIEHOB HM30MOPQHBIX PsIOB IyTEM BBEICHUS JJIsI aTOMOB
METAJIJIOB 000JI0YEUHON MOJIENIN, UMUTHPYIOIIEH HeC(HEPUUHOCTD FIEKTPOHHOM 000I0UYKH.

B xoze Hameit paGoThl Mbl OIYYHIH PSIJ PE3YJIBTATOB, @ UMEHHO:

1. Tloaronkoil moOJ CTPYKTYpHbIE, YOpyrH€ M TEPMOJUHAMHYECKHE CBOMCTBA YHCTBIX
koMmroHeHTOB mpu 298 K wm 1 arm. pa3paboTaH corylacOBaHHBIM Ha0Op IMapHBIX
MOTEHLIUAJIOB ISl CHCTEM KOPYH/I-3CKOJIAUT-TeMaTHT.

2. TlpoBeaeHo MoOJEeNMpPOBaHHE TEPMOAMHAMHUYECKUX CBOWMCTB (PHTPOIHUS, TEIIOEMKOCTH) B
uHtepBasie Temmneparyp 298-1500 K kpailHuX wieHOB H30MOpPGHBIX pAIOB (KOPYHI-
ACKOJIAUT, KOPYHI-TEMaTUT, FEMaTUT-ICKOJIAUT).

3. IIpoBeaeHo MOENMPOBAHUE SHEPTETUKH TOUEUHBIX 1€()EKTOB B YUUCTHIX KOMIIOHEHTAX.

4. CKOHCTPYMpOBaHBI B paMKax ceepxsueiiku 4ax4bxlc (19x19x13 A) xondurypauun
coctaBoB 1:5, 1:2, 1:1, 2:1, 5:1, oTBeyaromux HEYMOPS,IAOYEHHOMY TBEPJIOMY PACTBODPY.

5. PaccuuTaHpl cBoOiicTBa CMeIIeHHs (SHTAJIbNUS, KojebaTenbHas JSHTPONUSA, O0O0BEM,
M3MEHEHHE MOJTyJISl CKAaTusl) JJIsl Pa3IMYHBIX COCTaBOB TBEPJOTO pacTBOpa.

6. IlpoBemeHn pacuer oOnactell CTaOMJIBHOCTH TBEPAOrO pPAacTBOpPA, MOIYyYEHbl 3HAYECHUS
KPUTHUYECKHUX TEMIEPATYP.

7. Hus coctaBoB 1:1 chaenaHsl aHaJIN3bI JOKAJIbHON CTPYKTYpPbI TBEPABIX PACTBOPOB (KOPYH/I-
ACKOJIAUT, KOPYHI-T€MaTUT, TremMaTuT-3cKosauT). [lomydeHbl M IpoOaHaIM3UPOBAHBI
TUCTOTPAaMMBI PACHpPEEIeHUN MeKaTOMHBIX paccrossHuid Me-O, Me-Me n O-O s
HEPBBIX ABYX KOOPAMHAIIMOHHBIX cep.
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