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Êâàçèàòîìíûå ìîäåëè ÊËÎÏ è ÊÐÝÏ â  ìåçàñòðóêòóðå
ôèçèêî-õèìè÷åñêîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ

êîíñòðóêöèîííûõ ñâîéñòâ ñòàëåé

Êóòîëèí Ñ.À.

ïðîôåññîð, äîêòîð õèìè÷åñêèõ íàóê,

àêàäåìèê  ÌÀÍ ÖÍÇ è ÐÀÒ.

   Íîâîñèáèðñê, Ðîññèÿ

 ÐÅÔÅÐÀÒ: Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû íîâûå òåîðåòè÷åñêèå è
ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû â îáëàñòè èññëåäîâàíèÿ
ìåòîäîì êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñâîéñòâ êîíñòðóê-
öèîííûõ ñòàëåé. Ïîñòðîåíû ìîäåëè ðàñòâîðèìîñòè â æåëåçå
ýëåìåíòîâ íà îñíîâå èõ êâàçèàòîìíîãî ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ
è òåîðåòè÷åñêè ïðåäñêàçàíû ïàðàìåòðû ðàñòâîðèìîñòè. Íà
îñíîâàíèè ïîñòðîåííûõ ìîäåëåé ðàñ÷è-òûâàþòñÿ òàêèå
ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ñòàëåé êàê ïðåäåë ïðî÷íîñòè, ïðåäåë
òåêó÷åñòè, òâåðäîñòü, îòíîñèòåëüíîå óäëèííåíèå, îòíîñè-
òåëüíîå ñóæåíèå, óäàðíàÿ âÿçêîñòü. Ðàíåå îïóáëèêîâàííàÿ
èíòåãðèðîâàííàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ ñðåäà UCMO (ñì. Ìîíîãðà-
ôèþ: Ñ.À. Êóòîëèí, Â.È. Êîòþêîâ, Ã.Ì. Ïèñè÷åíêî “Êèáåðíåòè-
÷åñèêå ìîäåëè â ìàòåðèàëîâåäåíèè” Íîâîñèáèðñê: Chem. Lab.
NCD, 1996. 232 Ñ.) ÿâëÿåòñÿ ïðåêðàñíûì ïîñîáèåì äëÿ ïðîâå-
äåíèÿ íåîáõîäèìûõ ðàñ÷åòîâ íà ïåðñîíàëüíîé ÝÂÌ ñ
èñïîëüçîâàíèåì ðåçóëüòàòîâ íàñòîÿùåé ìîíîãðàôèè äëÿ
ïðîãíîñòè÷åñêèõ àíàëèçîâ â îáëàñ-òè êîíñòðóèðîâàíèÿ
ñâîéñòâ ñòàëåé ñ çàðàíåå çàäàííûìè ñâîéñòâàìè ïåðåä ïðîâå-
äåíèåì äîðîãîñòîÿùèõ íàòóðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ.

Êâàçèàòîìíûå ìîäåëè ÊËÎÏ è ÊÐÝÏ

Ïîä êâàçèàòîìíîé ìîäåëüþ âåùåñòâà ïîíèìàåòñÿ òàêîå
êîíäåí-ñèðîâàííîå ñîñòîÿíèå (æèäêîå èëè òâåðäîå), êîòîðîå
ñîñòàâëåíî èç êâàçèàòîìîâ, ò.å. ïî ñóùåñòâó êâàçè÷àñòèö,
ïðåäñòàâëÿþùèõ òàêóþ ñóïåðïîçèöèþ ÷àñòèö, ÷òî ðàñïðåäå-
ëåíèå êâàçè÷àñòèö ïî èìïóëüñàì ñîâïàäàåò ñ ðàñïðåäåëåíèåì
â èäåàëüíîì ãàçå. Òàêèì îáðàçîì, êâàçèàòîì ïðåäñòàâëÿåò
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ñîáîé àòîì, îêðóæåííûé îáëàêîì äðóãèõ àòîìîâ. Â ýòîì
ñìûñëå êîíôè-ãóðàöèîííàÿ ìîäåëü âåùåñòâà (ÊÌÂ), ðàçâèòàÿ
Ã.Â. Ñàìñîíîâûì ïðèìåíèòåëüíî ê ïîíèìàíèþ êâàçèàòîìà,
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé óñòîé÷èâóþ êîíôèãóðàöèþ ýëåêòðîíîâ,
âîçíèêøóþ â ñóïåðïîçèöèè s, p, d, f –– ýëåêòðîíîâ. Òàêàÿ
ìîäåëü óæå ïî ñóùåñòâó ñîäåðæèò ïðèáëèæåíèå ñëàáîé è
ñèëüíîé êóëîíîâñêîé âíóòðèàòîìíîé êîððåëÿöèè, ïîíèìàåò
òâåðäîå òåëî êàê ñóïåðïîçèöèþ àòîìíîé è çîííîé ìîäåëè
âåùåñòâà. Ýòà ìîäåëü â êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîì ïîíèìàíèè
ââîäèò ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà äëÿ òàêîé
êîíôèãóðàöèîííîé ñèñòåìû ãàìèëüòîíèàí Õàááàðäà,
óäîâëåòâîðÿþùèé èíòåðïîëÿöèîííîé òåîðèè, â êîòîðîé
ïðîÿâëÿþòñÿ â êà÷åñòâå êîíå÷íûõ ðåçóëüòàòîâ
îäíîýëåêòðîííî-çîííàÿ è àòîìíàÿ ìîäåëü âåùåñòâà.
Â îòëè÷èå îò êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî ïîäõîäà ìåòîä
ïðèáëèæåíèÿ ñëó÷àéíûõ ôàç äëÿ êâàçè÷àñòèö
êëàññèôèöèðóåò ñîñòîÿíèå ýëåêòðîííîãî ãàçà ïî ïëîòíîñòè,
ðàññìàòðèâàÿ ñèñòåìó îñíîâíûõ, êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ è
ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé (ÊËÎ) êàê ñîâîêóïíîñòü
ñîñòîÿíèé, ãäå ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ n îïðåäåëÿåòñÿ êàê
ôóíêöèÿ áåçðàçìåðíîãî ïàðàìåòðà rs, èçìåðåííîãî â
áîðîâñêèõ ðàäèóñàõ d0
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Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ìîäåëü (ÊËÎ) Ì.È. Êîðñóíñêîãî ñ ó÷åòîì
ïîëÿðîííûõ ï-ñîñòîÿíèé, ò. å. ñîñòîÿíèé, â êîòîðûõ
ïðèíèìàþò ó÷àñòèå ñîñòîÿíèÿ òèïà âàëåíòíûé ýëåêòðîí-
ôîíîí, ò.å. ýëåêòðîí — êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ
êîíäåíñèðîâàííîé ñèñòåìû, ïîçâîëèëè âû÷èñëèòü ýíåðãèþ
îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ êâàçèàòîìîâ è ìîäåëè ÊËÎÏ:
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ãäå z — îáùåå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ, ðàâíîå çàðÿäó àòîìà; Nê —
÷èñëî ëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ; (z – Nê) — ÷èñëî
ëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ.
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Òîãäà, ïî êðàéíåé ìåðå, îñíîâíûå çíà÷åíèÿ E0 ñîîòâåòñòâóþò
ñàìîé èíòåðåñíîé, ïðîìåæóòî÷íîé îáëàñòè ðåàëüíûõ
ìåòàëëîâ (rs = 1,8 + 5,6). È, ñîîòâåòñòâåííî, ìåòàëëîïîäîáíûì
ôàçàì è ëåãèðîâàííûì ñòàëÿì. Ïðè ýòîì êîýôôèöèåíòû a, b
ïðèíèìàþò çíà÷åíèÿ â ÊËÎ ñîîòâåòñòâåííî 1,79 è 2,66, à
ìîäåëè ÊËÎÏ ïðèíèìàþòñÿ ðàâíûìè òðåì.
Óêàæåì, ÷òî ðàçâèòèå ìîäåëè ÊËÎÏ êàê ñòàòèñòè÷åñêîãî
ïðèáëèæåíèÿ êâàçèàòîìíîé ìîäåëè âåùåñòâà èìååò ñâîå
ïðîäîëæåíèå â ðàìêàõ ñòàíäàðòíûõ ñîñòîÿíèé (ÊËÎÏÑ) è
óïðóãèõ ñìåùåíèé â òâåðäîì òåëå (ÊËÎÏÓÑ), ðàçâèòûõ â
ïîñëåäíåå âðåìÿ.
Ñ äðóãîé ñòîðîíû,â êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé ñèñòåìå âçàèìî-
äåéñòâèÿ êâàçè÷àñòèö â îáëàñòè ïîâåðõíîñòè Ôåðìè óêàæåì,
÷òî äëÿ ýëåêòðîíîâ â ìåòàëëîïîäîáíûõ ôàçàõ è ñïëàâàõ

ðàçðûâ íåïðåðûâíîñòè âáëèçè k kF=  ñóùåñòâóåò ñ òî÷íîñ-
òüþ äî 10–4 ýÂ(!), à ñêà÷îê ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïî
èìïóëüñàì ñóùåñòâóåò è â ñèñòåìå ñ âçàèìîäåéñòâèåì, îäíàêî
ïðè ýòîì âåëè÷èíà ñêà÷êà ìåíüøå 1, à ýòîò âàæíûé
òåîðåòè÷åñêèé âûâîä ïîçâîëÿåò, èñïîëüçóÿ ïðåäñòàâëåíèÿ
îäíîýëåêòðîííîãî ïðèáëè-æåíèÿ, ñòðîèòü êàðòû ðàñïðåäå-
ëåíèÿ ýíåðãèè Å âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ äëÿ êâàçèàòîìîâ
êîíäåíñèðîâàííîé ñèñòåìû â ôîðìå çàâèñèìîñòåé E(k) êàê
äëÿ ìåòàëëîâ, èõ ñïëàâîâ, òàê è êàðáèäîâ (ðèñ. 1 à-â),
èñïîëüçóÿ â êà÷åñòâå ïðèáëèæåíèÿ îáû÷íûé ïîòåíöèàë
Òîìàñà-Ôåðìè, íî çàìåíÿÿ åãî â ïðàê-òè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ
òàêèìè çíà÷åíèÿìè ýôôåêòèâíûõ ïîòåí-öèàëîâ, êîòîðûå áû
äëÿ ãëóáîêîëåæàùèõ óðîâíåé êàðòû ðàñïðåäåëåíèÿ
ýëåêòðîííûõ ïîëîñ áûëè ðàâíû èëè áëèçêè èõ ïîòåíöèàëàì
èîíèçàöèè, à äëÿ óðîâíåé è ïîäóðîâíåé ýëåêòðîííûõ ïîëîñ
îïèñûâàëèñü áû ïñåâäîêóëîíîâñêèì ïîòåí-öèàëîì òèïà
ïîòåíöèàëà Ñëåéòåðà:

Vэфф(r) ≅ −e
r

e r
2

λ ,

ãäå λ, ñì–1, — ýêðàíèçèðîâàííûé ïîòåíöèàë.
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Ðèñ. 1 à–â. Êàðòû(ÊÐÝÏ) ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè (Å) âàëåíòíûõ
ýëåêòðîíîâ â à.å.ì.

(1 àåì = 27,2 ýÂ) â çàâèñèìîñòè îò êâàçèèìïóëüñà Ê äëÿ ìåòàëëà (Mo,
Fe) (à), ñïëàâà ñîñòàâà FeCr (á) è êàðáèäà æåëåçà ñîñòàâà Fe3C (â).

Ñïëîøíûå ëèíèè ìåòàëëîâ Mo, Fe; ïóíêòèðíûå — õðîìà, óãëåðîäà;
ìàãíèòíûå ÷èñëà ïîäóðîâíåé 0, 1, 2 ïðîñòàâëåíû ñ ïðàâîé ñòîðîíû.



- 15 -

Òàáëèöà 1

Ýíåðãèÿ Ôåðìè (Ef), ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â ïîëîñå,
øèðèíà ïîëîñû è ïëîòíîñòü n(F)

ñîñòîÿíèé â ñïëàâàõ æåëåçà (Fe) ñ sp–ýëåìåíòàìè (Ý) [6]

Ñîñòàâ ×èñëî ýëåêòðîíîâ Øèðèíà
spd–ïîëî-

n(E), ýÂ–1 Ef

Fe d s p(d) ñû, ýÂ Fe Ý Σ
FeAl 2 7 2 0 19,3 0,53 0,13 0,57 –2,18
Fe3C 2 6,35 2 1,65 16,3 0,65 0,22 0,73 0,41
Fe3Si 2 6,20 2 1,80 17,1 0,67 0,22 0,70 –0,28
FeSi 2 6,40 2 1,60 16,32 0,58 0,22 0,74 –1,36
FeSi2 2 6,06 2 1,94 17,68 0,64 0,22 0,68 –2,58
Fe3Sn 2 6,4 2 1,6 17,4 0,69 0,21 0,69 –1,9
FeSn 2 6,4 2 1,6 15,0 0,81 0,24 0,80 –1,6
Fe4N 2 3,57 2 5,43 18,77 0,56 0,40 0,69 0,27
Fe3P 2 7,5 2 1,5 15,23 0,67 0,23 0,85 –1,09
Fe2P 2 10 1 0 17,95 0,72 0,15 0,72 2,7

Îäíàêî, äëÿ èçîýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ïàð ýëåêòðîíîâ,
âûðîæäåííûõ ïî ñïèíó, ò.å. âàðüîíîâ, äëÿ ðàñ÷åòà âîëíîâîé
ôóíêöèè ìíîãîýëåêòðîííûõ àòîìîâ ïîñòîÿííûå ýêðàíèðî-
âàíèÿ λ, âîçìîæíûå äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ îáîëî÷åê è
ïîäîáîëî÷åê àòîìîâ ýëåìåíòîâ, ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû èç
òåîðèè ôëþêòóàöèé è òàêèì îáðàçîì, íå òîëüêî ñîñòîÿíèÿ
áëèçêèå ê ïîâåðõíîñòè Ôåðìè â êâàçèàòîìíîé êîíäåíñè-
ðîâàííîé ñðåäå, íî è ñàìè ýíåðãåòè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ â
óïðîùåííîé ìîäåëè (ðèñ. 1 à-â) ìîãóò áûòü óòî÷íåíû â ðàìêàõ
êâàíòîâî-ôëþêòóàöèîííîé ìîäåëè ñòðîåíèÿ òóãîïëàâêèõ
ñîåäèíåíèé â òîì ÷èñëå è òàêèå ñîñòîÿíèÿ, êîòîðûå îòíîñÿòñÿ
ê ñòðóêòóðå è ýíåðãåòèêå öåíòðîâ äåôåêòîîáðàçîâàíèÿ.
Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà è ðàñïðå-äåëåíèå ýëåêòðîííûõ
ïîëîñ â êàðáèäàõ d-ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ óäà÷íî èíòåðïðå-
òèðóþòñÿ â ðàìêàõ ìîäåëè ÊâàÌÂ.
Ðèñ. 1 è òàáë. 1 ïîçâîëÿþò ñäåëàòü íåêîòîðûå îáùèå çàìå÷àíèÿ îòíîñèòåëüíî
ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ  d–ìåòàëëîâ è ñïëàâîâ æåëåçà ñ sp–ýëåìåíòàìè â
çàâèñèìîñòè îò èõ ïîëîæåíèÿ â ïåðèîäè÷åñêîé ñèñòåìå ýëåìåíòîâ. Ïðåæäå âñåãî
ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ äåéñòâèòåëüíîå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ íà
ïîäóðîâíÿõ àòîìîâ êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäû îêàçûâàåòñÿ äðîáíûì, à ïîëîæåíèå
çàíÿòûõ è ñâîáîäíûõ óðîâíåé îòëè÷àåòñÿ íå òîëüêî îò ïîëîæåíèÿ óðîâíåé è ÷èñëà
ýëåêòðîíîâ íà íèõ äëÿ àòîìîâ â ñâîáîäíîì ñîñòîÿíèè, íî è äëÿ îäíîðîäíûõ àòîìîâ,
íàõîäÿùèõñÿ â êîíäåíñèðîâàííîì ñîñòîÿíèè. Âñå âàëåíòíûå ýëåêòðîíû ìåòàëëîâ
íàõîäÿòñÿ â s– è d–ïîëîñàõ, à p–ýëåêòðîíû àòîìîâ óãëåðîäà ïåðåõîäÿò â d–ïîëîñó.
Îäíàêî, íåñìîòðÿ íà ôîðìàëüíîå íàçâàíèå d–ïîëîñû, áîëüøàÿ ÷àñòü ýëåêòðîíîâ â
íåé íàõîäÿòñÿ â ð–ñîñòîÿíèÿõ, òàê êàê ñ óâåëè÷åíèåì çíà÷åíèé êâàçèèìïóëüñà (d0–
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è d1– âåòâè ñòðåìÿòñÿ çàíÿòü íèçêîýíåðãåòè÷åñêóþ ÷àñòü d–ïîëîñû àòîìîâ
óãëåðîäà.
Äëÿ áîëüøèíñòâà êàðáèäîâ õàðàêòåðíî çàïîëíåíèå ýëåêòðîíàìè d–ïîëîñû àòîìîâ
ìåòàëëà çà ñ÷åò ïåðåõîäà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò àòîìîâ óãëåðîäà. Òàêèì îáðàçîì
ïîñëåäíèå ÿâëÿþòñÿ äîíîðàìè, à d–ïîëîñà àòîìîâ ìåòàëëà îáëàäàåò àêöåïòîðíûìè
ñâîéñòâàìè. Èñêëþ÷åíèåì ÿâëÿþòñÿ àòîìû òèòàíà è âàíàäèÿ, êîòîðûå â îòëè÷èå îò
âñåõ äðóãèõ d–ìåòàëëîâ èíæåêòèðóþò áîëüøóþ ÷àñòü s– è d–âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â
d–ïîëîñó àòîìîâ óãëåðîäà. Ïðîñìàòðèâàåòñÿ òàêæå îïðåäåëåííàÿ çàêîíîìåðíîñòü â
èçìåíåíèè àêöåïòîðíûõ ñâîéñòâ è â çàâèñèìîñòè îò àòîìíîãî íîìåðà è êàæäîì
ðÿäó ïåðèîäè÷åñêîé ñèñòåìû. Òàê, íàïðèìåð, åñëè àòîìû òèòàíà è âàíàäèÿ
ÿâëÿþòñÿ äîíîðàìè ýëåêòðîíîâ, òî ñëåäóþùèå çà íèìè öèðêîíèé è íèîáèé óæå
çàõâàòûâàþò èç d–ïîëîñû àòîìîâ óãëåðîäà 0,54 è 1,72 ýëåêòðîíà ñîîòâåòñòâåííî.
Åùå áîëüøèìè àêöåïòîðíûìè ñâîéñòâàìè îáëàäàþò ãàôíèé è òàíòàë. Òàêàÿ æå
çàêîíîìåðíîñòü íàáëþäàåòñÿ è äëÿ ìåòàëëîâ äðóãèõ ãðóïï, ïåðåõîä âàëåíòíûõ
ýëåêòðîíîâ îò àòîìîâ ìåòàëëà ê àòîìàì óãëåðîäà ñëåäóåò ðàññìàòðèâàòü êàê
óâåëè÷åíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â îêðåñòíîñòÿõ ëèáî àòîìîâ ìåòàëëà, ëèáî
àòîìîâ óãëåðîäà êàðáèäà. Îáùàÿ øèðèíà spd–ïîëîñó êàðáèäîâ óìåíüøàåòñÿ ñ
óâåëè÷åíèåì àòîìíîãî íîìåðà â êàæäîì ðÿäó, ñîîòâåòñòâåííî óâåëè÷èâàåòñÿ
ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé — n(Å)/ýÂ — â îêðåñòíîñòÿõ àòîìîâ ìåòàëëà è óìåíüøàåòñÿ
âáëèçè àòîìîâ óãëåðîäà. Ïîä ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé (Å)/ýÂ ïîíèìàåòñÿ ÷èñëî
ýëåêòðîíîâ, ïðèõîäÿùèõñÿ íà îäèí ýëåêòðîí-âîëüò øèðèíû âàëåíòíîé ïîëîñû, à
øèðèíà ïîñëåäíåé îòñ÷èòàíà îò äíà ïîëîñû äî óðîâíÿ Ôåðìè ìîæåò ñëóæèòü ìåðîé
ýíåðãèè Ôåðìè êàðáèäîâ.
Ñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî ýíåðãèÿ ñâÿçè Ìå–Ìå è Ñ–Ñ, è Ìå–Ñ â êàðáèäàõ òàêæå
îïðåäåëÿåòñÿ ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé, ðàññ÷èòàííûõ îòäåëüíî äëÿ àòîìîâ ìåòàëëà è
àòîìîâ óãëåðîäà. Êàê ïðàâèëî, ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé äëÿ àòîìîâ ìåòàëëà â ðÿäó
ïîâûøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì àòîìíîãî íîìåðà. Ñîîòâåòñòâåííî è ýíåðãèÿ ñâÿçè
ìåæäó ìåòàëëè÷åñêèìè àòîìàìè â êàðáèäàõ äîëæíà ðàñòè. Äëÿ sp–ýëåìåíòîâ
óãëåðîäà, êðåìíèÿ è îëîâà óñòàíîâëåíà îáðàòíàÿ çàâèñèìîñòü, ò.å. óâåëè÷åíèå
ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ñîïðîâîæäàåòñÿ óìåíüøåíèåì ýíåðãèè ìåæàòîìíîé ñâÿçè.
Îáúÿñíÿåòñÿ ýòî òåì, ÷òî ó d–ìåòàëëîâ íàèáîëüøàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé
ïðèõîäèòñÿ íà âåðõíèé êðàé ïîëîñû, à ó sp–ýëåìåíòîâ, à òîì ÷èñëå è äëÿ óãëåðîäà,
íàèáîëüøàÿ ïëîòíîñòü s è d(p) ñîñòîÿíèé íàõîäèòñÿ ìà äíå ýíåðãåòè÷åñêîé çîíû.
Ïîýòîìó ó êàðáèäîâ IV è V ãðóïï ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ àòîìíîãî íîìåðà ñëåäóåò
îæèäàòü óâåëè÷åíèå ýíåðãèè ñâÿçè êàê ìåæäó àòîìàìè ìåòàëëà, òàê è ìåæäó
àòîìàìè óãëåðîäà è óìåíüøåíèå ýíåðãèè ñâÿçè ìåæäó ðàçíîðîäíûìè àòîìàìè.
Ýíåðãèÿ àòîìèçàöèè êàðáèäîâ îïðåäåëÿåòñÿ ïî óðàâíåíèþ:

Ω = ∆H°MeC(298) – ∆H°Me(298) – ∆H°С(298)

ãäå ∆H°MeC(298) — òåïëîòà îáðàçîâàíèÿ êàðáèäîâ èç ýëåìåíòîâ; ∆H°Me(298) —
òåïëîòà ñóáëèìàöèè ìåòàëëà; ∆H°Ñ(298) — òåïëîòà ñóáëèìàöèè ãðàôèòà.
Ýíåðãèÿ ñâÿçè Ìå–Ìå — êàê ñîñòàâíóþ ÷àñòü ýíåðãèè àòîìèçàöèè ìîæíî
îïðåäåëèòü ïî ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ïðèõîäÿùåéñÿ â êàðáèäàõ íà s è d–ïîëîñû
ìåòàëëà. Ïðè ýòîì ïðåäïîëàãàåòñÿ ïðÿìàÿ çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû ýíåðãèè ñâÿçè
Ìå–Ìå îò ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Íàïðèìåð, ýíåðãèÿ ìåæàòîìíîé ñâÿçè â
ìåòàëëè÷åñêîì òèòàíå ðàâíà 112 êêàë/ã-àòîì, à ðàññ÷èòàííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé
äëÿ íåãî ñîñòàâëÿåò 0,46 ýë/ýÂ. Â ìîíîêàðáèäå òèòàíà ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé,
ïðèõîäÿùàÿñÿ íà àòîì òèòàíà, ñîñòàâëÿåò 0,24 ýë/ýÂ è, ñîîòâåòñòâåííî, ýíåðãèÿ
ñâÿçè Ti–Ti â êàðáèäå áóäåò ðàâíà 59 êêàë/ã-àòîì. Ïîäîáíûì ïóòåì ðàññ÷èòàíà
ýíåðãèÿ ñâÿçè Ñ–Ñ, îäíàêî â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ïðèíèìàëàñü îáðàòíàÿ çàâèñèìîñòü
ýíåðãèè ñâÿçè îò ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ïðèõîäÿùåéñÿ â êàðáèäå íà sd(p)–ïîëîñó
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óãëåðîäà. Ñîîòâåòñòâåííî ýíåðãèÿ câÿçè Ìå-Ñ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàçíèöó ìåæäó
ýíåðãèåé àòîìèçàöèè è ñóììîé ýíåðãèé ñâÿçåé Ìå-Ìå è Ñ-Ñ.
Â òàáë. 2-3 ïðèâåäåíà ðàññ÷èòàííûå ïî íàñòîÿùåé ìåòîäèêå âåëè÷èíû ýíåðãèè
ñâÿçè Ìå–Ìå, Ñ–Ñ è Ìå–Ñ, Få–Ý, Ý–Ý, Få–Få, óäîâëåòâîðèòåëüíî ñîãëàñóþùèåñÿ ñ
èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè î ñâîéñòâàì êàðáèäîâ è ñîåäèíåíèè
æåëåçà ñ sp–ýëåìåíòàìè. Âèäíî, ÷òî êàðáèäû Ñî2Ñ, Ñî3Ñ è Ni3Ñ èìååò îòðèöà-
òåëüíûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè Ìå–Ñ. Ýòî ñâèäåòåëüñòâóåò î íåâîçìîæíîñòè
îáðàçîâàíèÿ êàðáèäîâ êîáàëüòà è íèêåëÿ â ñòàíäàðòíûõ óñëîâèÿõ. Íåñòàáèëüíûì
ñîåäèíåíèåì ÿâëÿþòñÿ è êàðáèä æåëåçà, ó êîòîðîãî ýíåðãèÿ ñâÿçè Få–Ñ õîòÿ è èìååò
ïîëîæèòåëüíîå çíà÷åíèå, îäíàêî ïî âåëè÷èíå îíà çíà÷èòåëüíî îòëè÷àåòñÿ îò
ýíåðãèè câÿçè Ìå–Ñ, ðàññ÷èòàííîé äëÿ äðóãèõ êàðáèäîâ. Ó÷èòûâàÿ ñðàâíèòåëüíî
âûñîêèå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè Ìå–Ñ äëÿ êàðáèäîâ òèòàíà è âàíàäèÿ, ñëåäóåò
ïðåäïîëîæèòü ñóùåñòâîâàíèå ó íèõ êîâàëåíòíîé ñâÿçè ìåæäó ðàçíîðîäíûìè
àòîìàìè, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè ýëåêòðîñî-
ïðîòèâëåíèÿ è òâåðäîñòè è ïîíèæåííûìè çíà÷åíèÿìè ìîäóëÿ íîðìàëüíîé
óïðóãîñòè ïî ñðàâíåíèþ ñ ýòèìè õàðàêòåðèñòè-êàìè äëÿ êàðáèäîâ ãàôíèÿ, òèòàíà è
äðóãèõ ìåòàëëîâ.
Ðàçâèòûé ïîäõîä ê ïîñòðîåíèþ êâàçèàòîìíîé ìîäåëè âåùåñòâà (ÊâàÌÂ) ïîçâîëÿåò
íå òîëüêî êîëè÷åñòâåííî îöåíèòü ýíåðãèþ õèìè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó
àòîìàìè â êàðáèäíûõ ôàçàõ, íî è ðàññ÷èòàòü ñòåïåíü èîííîñòè (i), êîâàëåíòíîñòè (q)
è ìåòàëëè÷íîñòè (η), ãäå

i + q + η = 1

ãäå i E Me C
=

−ñâ( )
Ω

; q E C C
=

−ñâ( )
Ω

; η =
−E Me Meñâ( )

Ω
.

Òàáëèöà 2

Ýíåðãèÿ ñâÿçè (Eñâ) Me–Me, C–C, Me–C
â êàðáèäàõ d–ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ

Êàðáèä Åñâ

Me–Me,
êêàë/ìîëü

Åñâ

Ñ–Ñ,
êêàë/ìîëü

Ω
êàðáèäà;
êêàë/ìîëü

Åñâ

Me–Ñ,
êêàë/ìîëü

η

TiC 59 75 328 194 0,18
ZrC 178 122 364 64 0,49
HfC 207 180 400 13 0,52
VC 91 85 336 160 0,27
NbC 171 145 394 78 0,43
TaC 154 200 395 39 0,39
V2C 62 77 340 201 0,18
Nb2C 224 115 363 24 0,62
Ta2C 195 190 400 15 0,49
MoC 175 150 380 56 0,46
WC 112 200 382 70 0,29
Cr7C3 99 170 283 14 0,35
Mo2C 234 145 427 48 0,55
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Òàáëèöà 3

Ýíåðãèÿ ñâÿçè (Åñâ) Ý–Ý, Fe–Fe, Fe–Ý
â ñîåäèíåíèÿõ æåëåçà ñ sp–ýëåìåíòàìè

Ω ýíåðãèÿ
àòîìèçàöè
è;

Ýíåðãèÿ ñâÿçè â êêàë/ìîëü η

êêàë/ìîëü Fe–Fe Ý–Ý Fe–Ý
FeAl 180 83 38 59 0,21
Fe3C 263,7 101 160 2,7 0,61
Fe3Si 215 105 76 44 0,35
FeSi 227 91 75 61 0,33
FeSi2 227 100 76 51 0,34
Fe3Sn 182 107 38 37 0,21
FeSn 192 127 45 20 0,23
Fe4N 216 88 110 18 0,51
Fe3P 218,2 105 51 63 0,23

Èññëåäîâàíèå ïðèðîäû õèìè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ðåíòãåíîýìèññèîííûìè
ìåòîäàìè â ñïëàâàõ è ñîïîñòàâëåíèå ýòèõ ðåçóëüòàòîâ ñ ðàñ÷åòàìè, ïðîèçâîäèìûìè
ïî êàðòàì ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ïðèáëèæåíèè ÊâàÌâ,
ïîçâîëèëî â íàòóðíîì ýêñïåðèìåíòå óáåäèòüñÿ â íåîáõîäèìîñòè è äîñòàòî÷íîñòè
ìîäåëèðóåìûõ ïðåäñòàâëåíèé êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäû â ïðèáëèæåíèè êâàçè-
àòîìíîãî ñòðîåíèÿ êàðáèäîâ è ñïëàâîâ [6, 7].
Ïðåäñòàâëåíèå õèìè÷åñêîé ñðåäû, â êîòîðîé âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè
âàëåíòíîé ïîëîñû ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê âçàèìîäåéñòâèå êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ,
ëîêàëèçîâàííûõ è ïîëÿðîííûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ, ïîçâîëèëî ïðåäñòàâèòü
ýëåìåíòû â âèäå óïðîùåííûõ çîííûõ ñòðóêòóð (êàðò ðàñïðåäåëåíèÿ), à êàðòû
ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííûõ ïîëîñ (ðèñ.1) ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé çàâèñèìîñòè ýíåðãèè
Å âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò âåëè÷èíû êâàçèèìïóëüñà Å(k) ïðè çíà÷åíèÿõ ãëàâíîãî (n
= 1,2,3...), îðáèòàëüíîãî (l = 0,1,2..., n – 1) è ìàãíèòíîãî m = 0,1,2,3) êâàíòîâûõ ÷èñåë
(ðèñ.1). Áëàãîäàðÿ m–ðàñùåïëåíèþ p–ïîëîñà ðàçäåëÿåòñÿ íà p0, p1, p-1; d–ïîëîñà íà
d0, d1, d2, d–1, d–2–ïîäïîëîñû. Â ñèëó ñèììåòðèè ðàññìàòðèâàþòñÿ òîëüêî
ïîëîæèòåëüíûå çíà÷åíèÿ l.
Êðèâûå Å(k) (ðèñ.1) ðàññ÷èòàíû âïëîòü äî çíà÷åíèÿ

kmax ,=




 =4

3
4

2 418
2 3

(3)

â èíòåðâàëå çíà÷åíèé ýíåðãèé îò Emin = 1,0 à.å. Åmax = 20 à.å.
(1 à.å. = 27,23 ýÂ)
Ïîëó÷åííûå çàâèñèìîñòè ýíåðãèè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò âåëè÷èíû
êâàçèèìïóëüñà Å(k) [3–5] ðàñêëàäûâàëè â ðÿä ïî ïîëèíîìàì ×åáûøåâà è
îãðàíè÷èâàëèñü êâàäðàòè÷íûì ÷ëåíîì. Äëÿ ýòîãî ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ
ýëåêòðîíîâ äëÿ äàëüíåéøèõ ðàñ÷åòîâ íà ÝÂÌ çàäàâàëàñü ðÿäîì

E k b P k b P k b P k( ) ( ) ( ) ( )= + +1 0 2 1 3 2 (4)

ãäå P0(k), P1(k), P2(k) — ïîëèíîì ×åáûøåâà, îòðàæàþùèå èíâàðèàíòíîå,
ëèíåéíîå è êâàäðàòè÷íîå èçìåíåíèå s, p0, p1, d0, d1, d2 — âàëåíòíûõ ïîëîñ
ýëåìåíòà;
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P0(k) = 1
P1(k) = (k – 7) (5)

P2(k) = (k2 – 14k + 35)
b1, b2, b3 — êîýôôèöèåíòû ïðè ñîîòâåòñòâóþùèõ ïîëèíîìàõ ×åáûøåâà.
Òàêèì îáðàçîì, êàæäàÿ êðèâàÿ èçìåíåíèÿ ýíåðãèè âàëåíòíîé ïîëîñû îò âåëè÷èíû
êâàçèèìïóëüñà ïðåäñòàâëÿëàñü òðåìÿ êîýôôèöèåíòàìè Õ1, Õ2, Õ3, îòîáðàæàþùèìè
èíâàðèàíòíîå, ëèíåéíîå è êâàäðàòè÷íîå åå èçìåíåíèå. Ðàñïðåäåëåíèå âàëåíòíûõ
ýëåêòðîíîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ, èìåþùèõ s, d0, d1, d2–âàëåíòíûå ïîëîñû,
ïðåäñòàâëÿëîñü äâåíàäöàòüþ êîýôôèöèåíòàìè ×åáûøåâà Õ1–Õ12 ñîîòâåòñòâó-
þùèìè ÷åòûðåì òðèàäàì êîýôôèöèåíòîâ b1, b2, b3. Äëÿ îïèñàíèÿ ïîëîñíîé
ñòðóêòóðû ð–ýëåìåíòîâ, èìåþùèõ s, p0, p1–âàëåíòíûå ïîëîñû, òðåáîâàëîñü äåâÿòü
êîýôôèöèåíòîâ (Õ10, Õ11 è Õ12 — êîýôôèöèåíòû ïðèíèìàëèñü ðàâíûìè íóëþ).
Êîýôôèöèåíòû ðàññ÷èòûâàëèñü èñõîäÿ èç çíà÷åíèé ôóíêöèé Å(k), âçÿòûõ â 13
ðàçëè÷íûõ òî÷êàõ â èíòåðâàëå èçìåíåíèÿ êâàçèèìïóëüñà 0 < k < kmax. Âñå ðàñ÷åòû
ïðîèçâîäèëèñü íà ÝÂÌ.
Èñïîëüçîâàíèå êîýôôèöèåíòîâ ×åáûøåâà ïîçâîëÿåò ïî óðàâíåíèþ (4) âû÷èñëèòü
ýíåðãèþ âàëåíòíîé ïîëîñû ýëåêòðîíîâ äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ýëåìåíòîâ, ïðèìåíå-
íèå ìåòîäà êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ñ èñïîëüçîâàíèåì êîýôôèöèåíòîâ
×åáûøåâà è çíà÷åíèÿ ýíåðãèè Ôåðìè (òàáë. 4), äàåò âîçìîæíîñòü óñòàíîâèòü ñâÿçü
ìåæäó ôèçèêî-õèìè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè ñïëàâîâ è ýëåêòðîííûì ñòðîåíèåì
ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ â ôîðìå ëèíåéíûõ (9) èëè äèñêðèìèíàíòíûõ çàâèñèìîñòåé
ïî êëàññàì À, Á, Â, Ã, ïîçâîëÿþùèõ êîëè÷åñòâåííî âû÷èñëÿòü ñâîéñòâà (Ñ):
òåìïåðàòóðó ïðåâðàùåíèÿ ýëåìåíòà â ñïëàâå ìåòàñèñòåì íà÷àëüíûõ ó÷àñòêîâ,
ïðåäåëüíóþ ðàñòâîðèìîñòü ýëåìåíòà (àò. %) â òâåðäîé (α), æèäêîé (β) ôàçå.

Стеор = α i iX B+∑ (6)

Ñòåîð — òåîðåòè÷åñêè ðàññ÷èòûâàåìîå ñâîéñòâî; Õi — êîýôôèöèåíòû ×åáûøåâà
ëåãèðóþùåãî êîìïîíåíòà ñïëàâà; Â — ïîñòîÿííûé ÷ëåí.

Òàáëèöà 4

×èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ×åáûøåâà
è ýíåðãèè Ôåðìè ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ 2–5

Ýëåìåí
ò

Óðîâåíü
Ôåðìè;

Çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ×åáûøåâà Óðîâåíü
âàëåíòíîñòè

EF, ýÂ b1 b2 b3 ïîëîñ
–0,343 0,065 –0,016 s

Ñ 4,35 0,140 –0,029 0,008 p0

0,254 –0,047 0,011 p1

–0,311 0,058 –0,014 s
Mn –10,60 –0,044 0,010 –0,003 d0

–0,031 0,008 –0,003 d1

–0,082 0,016 –0,004 d2
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Ïðîäîëæåíèå òàáë. 4

Ýëåìåí
ò

Óðîâåíü
Ôåðìè;

Çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ ×åáûøåâà Óðîâåíü
âàëåíòíîñòè

EF, ýÂ b1 b2 b3 ïîëîñ
–0,134 0,025 –0,006 s

V 2,04 0,103 –0,014 0,001 d0

0,109 –0,014 0,001 d1

0,028 –0,001 –0,001 d2

–0,091 –0,018 –0,005 s
0,129 –0,019 0,002 d0

Ti 2,58 0,165 –0,025 0,003 d1

0,091 –0,013 0,001 d2

0,162 0,030 –0,007 s
0,043 –0,003 –0,001 d0

Nb –0,54 0,029 0,000 –0,001 d1

–0,063 0,014 –0,004 d2

Â òàáë. 5 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàííàÿ (Ñ) ñïëàâîâ íà
îñíîâå æåëåçà: α, β, Tn êàê ôóíêöèè íåîáõîäèìîãî è äîñòàòî÷íîãî ÷èñëà
êîýôôèöèåíòîâ ×åáûøåâà Xi. Ïðè ýòîì êàê ïîêàçûâàåò àíàëèç âûñîêèå çíà÷åíèÿ
êîýôôèöèåíòîâ êîððåëÿöèè ñâèäåòåëüñòâóþò î ôóíêöèîíàëüíîé çàâèñèìîñòè
ìåæäó èñêîìûì ñâîéñòâîì è ýëåêòðîííûì ñòðîåíèåì ëåãèðóþùèõ êâàçèàòîìîâ
êîìïîíåíòîâ â ïðåäåëàõ êëàññà ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ: À — ôåððèòèçàòîðîâ; Á —
àóñòåíèçàòîðîâ; Â — ïåðëèòèçàòîðîâ è ò.ä.

Òàáëèöà 5

Âëèÿíèå ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ êâàçèàòîìîâ
íà ðàñòâîðèìîñòü ýëåìåíòîâ â ìåçàñòðóêòóðå æåëåçà

Êëàññ
ýëåìåí-
òîâ ïî
[2]

Óðàâíåíèå ñâÿçè Êîýôôè-
öèåíò
êîððåëÿö
èè
ìîäåëè

Òï = (1258,9 + 813,3 Õ4 – 33979,3 Õ9 – 27809,1 Õ12 +
+ 57,0 Õ9) 0,99

À α = (79,53 + 1684,98 Õ3 – 148,11 Õ4 + 2518,77 Õ8 +
+ 548,02 Õ10) 0,98
β = (43,14 – 1122,74 Õ11 – 5,875 Õ13) 0,97
Òï = (1458,1 + 22034,46 Õ9 – 24330,39 Õ12 + 27809 Õ12 +
+ 1,517 Õ13) 0,99

Á α = (20,75 + 194,02 Õ12 + 0,981 Õ13) 0,87
β = (25,06 + 358,14 Õ12 + 0,982 Õ13) 0,87
Òï = (1362,9 + 83989,8 Õ6 – 81468,9 Õ9) 0,68

Â α = (17,64 + 1740,93 Õ3 – 7500,69 Õ6 + 7724,24 Õ9 –
– 2,877 Õ13) 0,94
β = (9,90 – 7756,56 Õ6 + 9608,57 Õ9 – 84,69 Õ10) 0,85
Òï = (1291,2 + 1494,59 Õ4 – 36532,59 Õ12) 0,92

Ã α = (–2,05 – 3571,50 Õ6 – 652,56 Õ8) 0,97
β = (14,48 + 57,35 Õ10 – 2,79 Õ13) 0,99
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Òàáëèöà 6
Ýêñïåðåìåíòàëüíûå [2] è ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ

ïàðàìåòðîâ ðàñòâîðèìîñòè ýëåìåíòîâ â æåëåçå
Êëàññ Ýëå-

ìåíò
Òåìïåðàòóðà
ïðåâðàùåíèÿ; Òï, Ñ

Ïðåäåëüíàÿ
ðàñòâîðèìîñòü â
æèäêîé ôàçå; α, %
àò

Ïðåäåëüíàÿ
ðàñòâîðèìîñòü â
òâåðäîé ôàçå; β, %
àò

ýêñï. ðàñ÷. ýêñï. ðàñ÷. ýêñï. ðàñ÷.
Al 1232 1241 53,0 52,1 59,0 47,1
Si 1250 1250 20,0 19,8 25,0 33,6
V 1468 1453 33,0 34,2 33,0 32,3

À Cr 1507 1472 23,0 26,8 23,0 26,8
Zn 708 778 43,0 42,5 90,0 92,7
Mo 1445 1495 24,0 19,8 24,0 21,3
W 1540 1532 14,0 14,7 12,0 12,2
Mn 1473 1473 9,6 9,6 13,0 13,2
Co 1499 1502 16,5 13,2 19,5 15,3
Ni 1512 1507 3,8 8,2 5,2 9,5

Î èííîâàöèè ìàòåðèàëà èññëåäîâàíèé.

  Ïîëó÷åíû ìîäåëè, ïîçâîëÿþùèå ñ ïîçèöèè ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ òåîðèè ÊËÎÏ è
ÊÐÝÏ ðàçäåëèòü ýëåìåíòû íà êëàññû ïî ðàñòâîðèìîñòè â ìåçîñòðóêòóðå  æåëåçà.
Ñîãëàñíî îöåíêàì, ðàçäåëåíèå ýëåìåíòîâ çàâèñèò îò ïîëîæåíèÿ ýíåðãèè óðîâíÿ
Ôåðìè (X13) è ïåðåðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîíîâ ìåæäó s, d, d0 è d2–âàëåíòíûìè
ñîñòîÿíèÿìè ýëåêòðîíîâ (êîýôôèöèåíòû X1, Õ5 è Õ12). Ïîãðåøíîñòü ïîñòðîåíèé
ìîäåëè íå íèæå 20% îòí. Ìåòîäîì êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëó÷åíû
óðàâíåíèÿ, ïîçâîëÿþùèå ðàññ÷èòûâàòü è ïðîãíîçèðîâàòü ïàðàìåòðû ðàñòâîðè-
ìîñòè ýëåìåíòîâ â æåëåçå. Ïðåäåëüíûå ðàñòâîðèìîñòè ýëåìåíòîâ â æåëåçå â æèäêîé
(α) è òâåðäîé ôàçå (β) â êàæäîì êëàññå ïî ðàçíîìó çàâèñÿò îò ðàñïðåäåëåíèÿ
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ.
Ïîëó÷åííûå óðàâíåíèÿ ïîçâîëÿþò ðàññ÷èòûâàòü è ïðîãíîçèðîâàòü ÷èñëåííûå
çíà÷åíèÿ ïðåäåëüíûõ ðàñòâîðèìîñòåé ýëåìåíòîâ â æåëåçå   ñ îòíîñèòåëüíîé
ïîãðåøíîñòüþ â ïðåäåëàõ 25%. Ýòî âïîëíå ïðèåìëåìàÿ òî÷íîñòü, ó÷èòûâàÿ
ñëîæíîñòü  ïîñòàíîâêè  çàäà÷è.
Ðåçóëüòàòû íàñòîÿùèõ òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé èñïîëüçîâàíû ïðè ðåøåíèè
êîíêðåòíûõ ïðàêòè÷åñêèõ ðàçðàáîòîê (ñì., íàïðèìåð, «Ïîâûøåíèå ðàáîòîñïî-
ñîáíîñòè è ðåñóðñà ïàðû òðåíèÿ "òîðìîçíîé äèñê - êîëîäêà" : òåìà äèññåðòàöèè è
àâòîðåôåðàòà ïî ñïåöèàëüíîñòè ÂÀÊ 05.16.01, Òîëüÿòòè,2004ã., êàíäèäàò
òåõíè÷åñêèõ íàóê Áîëäûðåâ, Äåíèñ Àëåêñååâè÷; “Êîìáèíèðîâàííîå âëèÿíèå
òåõíîëîãè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìîäèôèöèðîâàíèÿ è ìèêðîëåãèðîâàíèÿ íà ñòðóêòóðó
è ñâîéñòâà êîíñòðóêöèîííûõ ÷óãóíîâ»  òåìà äèññåðòàöèè è àâòîðåôåðàòà ïî
ñïåöèàëüíîñòè ÂÀÊ 05.16.01, Ìîñêâà, 2009ã., äîêòîð òåõíè÷åñêèõ íàóê Áîëäûðåâ,
Äåíèñ Àëåêñååâè÷)
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