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ÐÅÔÅÐÀÒ: Èçëàãàþòñÿ êîíêðåòíûå ïðèëîæåíèÿ âû÷èñëè-
òåëüíîé ñðåäû (UCMOR)  äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ õèìèè êàê çàäà÷
êâàíòîâî – ôëóêòóàöèîííûõ.

Введение

Èíòåãðèðîâàííàÿ ñðåäà UCMO(UCMOR-ðóñèôèöèðîâàííàÿ)-
óíèâåðñàëüíàÿ êîìïüþòåðíàÿ ìîäåëü â äåéñòâèÿõ,- ïîçâîëÿåò
ðåøàòü çàäà÷è êàê íåîðãàíè÷åñêîé,ôèçè÷åñêîé õèìèè,òàê è
çàäà÷è ôèçè÷åñêîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ, ñì. å¸ îïèñàíèå íà
ñàéòå: http://kutol.narod.ru/other.htm
Â îñíîâàíèè UCMO ëåæèò ïðîãðàììà MathCad (ëþáàÿ âåðñèÿ)
è ìåòîä ñðàâíèòåëüíîãî ðàñ÷åòà ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ
âåùåñòâ (ñì.ôàéë"halogen.mcd") êàê àíàëîã ïðèíöèïà ñèììåò-
ðèè Êþðè ("ýëåìåíòû ñèììåòðèè ïðè÷èí äîëæíû ïîâòîðÿòüñÿ
è â ðåçóëüòàòàõ") , èëè, ÷òî òîæå ñàìîå ñèíåðãèçìà êàê îñíîâ-
íîãî ïðèíöèïà ìåòàõèèè.
Ôèçèêî-õèìè÷åñêèé ñìûñë èíêðåìåíòîâ â ìåòîäàõ ñðàâíè-
òåëüíîãî ðàñ÷åòà,çàäàâàåìûõ ðåãðåññèîííûìè è äèñêðèìè-
íàíòíûìè ôóíêöèÿìè èëè èåðàðõè÷åñêèìè âåêòîðàìè,
îïðåäåëÿåòñÿ ýëåêòðîííûì ñòðîåíèåì êâàçèàòîìîâ âåùåñòâà
è çàäàåòñÿ ïîëèíîìàìè ×åáûøåâà, êîýôôèöèåíòû êîòîðûõ
îïèñûâàþò èíâàðèàíòíîå, ëèíåéíîå, êâàäðàòè÷íîå
èçìåíåíèå ýíåðãèè êâàçèàòîìà äëÿ s,p,d ýëåêòðîíîâ ñ
ìàãíèòíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè ïðè m=0,1,2 îò âåëè÷èíû
êâàçèèìïóëüñà íà êàðòå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííûõ ïîëîñ
ïðè âåëè÷èíå ýíåðãèè ôåðìè EF(ñì.ôàéë "krep2.mcd"),
ò.å.ÊÐÝÏ-ìîäåëè ìåçîñòðóêòóðû âåùåñòâà. Ýòè 13 çíà÷åíèé

http://kutol.narod.ru/other.htm
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êîýôôèöèåíòîâ ×åáûøåâà è ýíåðãèÿ Ôåðìè ñîñòàâëÿþò áàçó
äàííûõ â ôîðìå ôàéëîâ: äëÿ âåêòîðîâ - "ýëåìåíò. dat.", äëÿ ìà-
òðèö ýëåìåíò.prn" èëè ñîåäèíåíèé ýëåìåíòîâ,íàïðèìåð:
"BN.prn", ïðèãëàøàåìûõ äëÿ âûïîëíåíèé îïåðàöèé â ïðî-
ãðàììó êîìàíäàìè: READ, READPRN.
  Ïðîñòåéøèé ïðèìåð èñïîëüçîâàíèÿ ÊÐÝÏ äëÿ âûÿâëåíèÿ
êàòàëèòè÷åñêîé àêòèâíîñòè ýëåìåíòîâ â ðåàêöèè ðàçëîæåíèÿ
ïåðåêèñè âîäîðîäà èëëþñòðèðóåòñÿ ïðîãðàììîé: "katalyse.
mcd".

Интегрированная вычислительная система для решения задач
физико-химического материаловедения

Указанная интегрированная среда позволяет решать следующие задачи,
которые могут изменяться в самой среде в зависимости от постановки
проблемной ситуации:

à.íåîðãàíè÷åñêàÿ õèìèÿ:ïðåäñêàçàíèå âîçìîæíîñòè ñèíòå-
çà ñîåäèíåíèÿ è åãî ñâîéñòâ â òðîéíîé ñèñòåìå( syntez6.mcd);
âîçìîæíîñòü ñèíòåçà ñîåäèåíèé â áèíàðíîé ñèñòåìå ñ
çàäàííûìè ñâîéñòâàìè(lns.mcd); ðàñ÷åò ñâîéñòâ áèíàðíûõ
òóãîïëàâêèõ ñîåäèíåíèé(meb.mcd); ðàñ÷åò ñâîéñòâ ñîåäèíå-
íèé ðçý áèíàðíîãî ñîñòàâà(lnb.mcd);ðàñ÷åò ñâîéñòâ îêñèäîâ
ðçý(lno.mcd);

á.ôèçè÷åñêàÿ õèìèÿ:ðàñ÷åò ýíåðãåòèêè è äåôåêòîîáðàçîâà-
íèÿ òóãîïëàâêèõ ñîåäèíåíèé(defects.mcd);ðàñ÷åò ìåõàíèçìà è
íàïðàâëåíèÿ ðåàêöèè ñèíòåçà ñîåäèíåíèé â ñìåñè òâåðäûõ
âùåñòâ(solreme.mcd); ïðîãíîçèðîâàíèå òèïà êðèñòàëëè÷åñêîé
ñòðóêòóðû îáðàçóåìîãî ñîåäèíåíèÿ(kryst.mcd); ïðîãíîçèðîâà-
íèå ðåàêöèè êðèñòàëëèçàöèè (äèñòåêòèêà-ïåðèòåêòèêà), øè-
ðîêîé,óçêîé îáëàñòè ãîìîãåííîñòè-perdi.mcd; ïðîãíîçèðîâà-
íèå îáëàñòè è ïàðàìåòðîâ ðàññëàèâàíèÿ ñèñòåìû(rsl.mcd);
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â. ôèçè÷åñêîå ìàòåðèàëîâåäåíèå - ïðîãíîçèðîâàíèå ôèçè-
êî-ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ çåðíèñòîé ñðåäû:ñòåêëî(sklo.mcd);
êåðàìèêà (ceramic.mcd); ñòàëü(steel.mcd); áåòîí (beton.mcd);
àëþìèíèåâûå ïðîòåêòîðíûå ñïëàâû,ðàôèíèðîâàíèå àëþìè-
íèÿ îò íàòðèÿ (alloys.mcd) ;îïòèìèçàöèÿ òåõíîëîãèè ïîëó÷å-
íèÿ ïëåíî÷íûõ ïîêðûòèé (films. mcd); âëèÿíèå âûñîêèõ äàâ-
ëåíèé íà ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ñâîéñòâà ìàòåðèàëîâ (êàðáè-äû,
íèòðèäû, ñèëèöèäû)-(hpress1.mcd; hpress2.mcd); ïðîãíîçèðî-
âàíèå ñâîéñòâ îðãàíè÷åñêèõ è ëåêàðñòâåííûõ âåùåñòâ (klop.
mcd);

ã. èñïîëüçîâàíèå ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé â îïèñàíèè
êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, êèíåòè÷åñêèõ è äèôôóçè-
îííûõ ÿâëåíèé â õèìè÷åñêèõ ïðîöåññàõ (atom.mcd; atom-
plot.mcd; poli.mcd; fokker.mcd;topochem.mcd), à òàêæå äëÿ îïèñà-
íèÿ äèñïåðñèè îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ ïî ìîäåëè
Êðàìåðñà-Êðîíèãà(kramkut.mcd),ðåøåíèÿ ãåîõèìè÷åñêîé çà-
äà÷è ðàñïðîñòàíåííîñòè ýëåìåíòîâ â çåìíîé êîðå, ýíñòàòè-
òîâûõ õîíäðèòàõ, ñîëíå÷íîé ñèñòåìå (geochem.mcd);

ä.èñïîëüçîâàíèå ñòàòèñòè÷åñêèõ è äèñêðèìèíàíòíûõ êà-
òåãîðèé äëÿ ðàñ÷åòîâ â îïåðàöèÿõ ñ ìàññèâàìè, íàïðèìåð,
ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ äàííûõ äëÿ âûÿâëåíèÿ íåîáõîäèìîé è
äîñòàòî÷íîé ôîðìû îïèñàíèÿ ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ (stat1. mcd;
stat2. mcd; diskr1.mcd; diskr2.mcd;).

Èíòåãðèðîâàííàÿ ñðåäà UCMOR ìîæåò áûòü ðåêîìåíäîâàíà
êàê äëÿ ñïåöèàëüíûõ ïðîãíîñòè÷åñêèõ íàó÷íûõ öåëåé,òàê è â
êà÷åñòâå ñâîåîáðàçíîãî òðåíàæåðà äëÿ ïîëó÷åíèÿ ó÷àùèìñÿ
ñâåäåíèé ïî ôóíäàìåíòàëüíûì äèñöèïëèíàì õèìèè,ôèçèêè,
ìàòåìàòèêè ïðèìåíèòåëüíî ê èçó÷åíèþ ñòðîåíèÿ âåùåñòâà,
ïðèîáðåòåíèþ àïðèîðíîãî îïûòà â ðàìêàõ êîíñòðóèðîâàíèÿ
ìàòåðèàëîâ è êîìïîçèöèîííûõ ñðåä îðãàíè÷åñêîé è íåîðãà-
íè÷åñêîé ïðèðîäû. Ïîýòîìó UCMOR - ýòî ñðåäñòâî íå òîëüêî
äëÿ îïûòíîãî ïîëüçîâàòåëÿ,îáëàäàþùåãî íàâûêàìè ðàáîòû ñ



- 96 -

ïåðñîíàëüíûì êîìïüþòåðîì, òàê è âëàäåþùåãî ìåòîäàìè
ôèçè÷åñêîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ,íî è äëÿ òåõ, êòî ìåòîäîì
äèàëîãà ñ êîìïüþòåðîì õîòåë áû ïðèîáðåñòè îïûò ðàáîòû ïî
ðàñ÷åòó ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ êàê ïåðèîäè÷åñêîé ôóíêöèè
ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ êâàçèàòîìîâ ìåçîñòðóêòóðû âåùåñò-
âà,ñîñòàâëÿþùèõ äàííûé  ìàòåðèàë, êîìïîçèò.Â ñèëó ýòîãî
èíòåãðèðîâàííàÿ ñðåäà UCMO åñòü "ñïëàâ" ôèçèêè , õèìèè,
ìàòåìàòèêè ïðè óñëîâèè ýëåìåíòàðíûõ íàâûêîâ êîìïüþ-
òåðíîé ãðàìîòíîñòè.UCMOR ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà â òîì
÷èñëå â êà÷åñòâå ó÷åáíîãî ïîñîáèÿ äëÿ ñòóäåíòîâ,  íà÷èíàÿ ñ
ìëàäøèõ êóðñîâ,íå òîëüêî óíèâåðñèòåòà, íî è òåõíè÷åñêèõ
ÂÓÇîâ êàê õèìè÷åñêîãî, òàê è íå õèìè÷åñêîãî ïðîôèëÿ, â
ïðîãðàììàõ êîòîðûõ óäåëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî âíèìàíèÿ êóðñó
ôèçè÷åñêîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ.

Химический дизайн  как опыт проектирования алмазоподобного
материала ("кутолиант") и изучения его  оптических свойств
методом Крамерса – Кронига (kramkut.mcd) по программе

UCMOR.

Íà 5-é íàó÷íî-òåõíè÷åñêîé êîíôåðåíöèè ïî ñèíòåçó, àíàëèçó
è èçó÷åíèþ ñâîéñòâ õèìè÷åñêèõ ðåàêòèâîâ - ñîåäèíåíèé
ðåäêèõ è ìàëûõ ìåòàëëîâ â 1966ã. âïåðâûå áûëà ïîêàçàíà
âîçìîæíîñòü êîëè÷åñòâåííî ñèíòåçà íîâûõ ìàòåðèàëîâ òèïà
ïîëèòàíòàëî - íèîáàòîâ ëèòèÿ - öèíêà êàê ïåðñïåêòèâíûõ ìà-
òåðèàëîâ îïòîýëåêòðîíèêè (Êóòîëèí Ñ.À.,Ðåâçèíà Ò.Â., Êàøè-
íà Í.È., 1966), Íåêîòîðûå èç  ðåçóëüòàòîâ ýòèõ èññëåäîâàíèé
çàòåì áûëè îïóáëèêîâàíû (Êóòîëèí Ñ.À.,Ðåâçèíà Ò.Â., Êàøèíà
Í.È.,1967)  ñ èçëîæåíèåì ðåçóëüòàòîâ ðåíòãåíîñòðóêòóðíîãî
àíàëèçà   è àíàëèçà êðàÿ îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ óêàçàííûõ
ìàòåðèàëîâ. Âûñîêèå ðåíãåíîâñêèå è ïèêíîìåòðè÷åñêèå
çíà÷åíèÿ ïëîòíîñòåé ïîëèòàíòàëîíèîáàòîâ ëèòèÿ - öèíêà
(5.04 ÷ 7.57 ã⋅ñì-3) è ïîêàçàòåëè ïðåëîìëåíèÿ ìíîãî âûøå 2.3
ñâèäåòåëüñòâóþò î ãðîìàäíîé ðåôðàêöèè óêàçàííûõ ìàòå-
ðèàëîâ, ïðåâûøàþùåé ðåôðàêöèþ íàòóðàëüíîãî àëìàçà, à
òâåðäîñòü ïî Ìîîñó áëèçêà ê òâåðäîñòè èçâåñòíûõ þâåëèðíûõ
êàìíåé.
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Êàê ïîêàçàëè ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû ñèíòåçà ýòîãî
êëàññà ñîåäèíåíèé â ñìåñè òâåðäûõ âåùåñòâ ïðîäóêòû
ðåàêöèè ñèíòåçà èìèòèðîâàëè ýëåìåíòû ñòðóêòóðû ìàòåðèí-
ñêîé ôàçû, ò.å. ïðèìåíèòåëüíî ê êëàññó ñèíòåçà ýòèõ
ìàòåðèàëîâ ñïðàâåäëèâ ïðèíöèï ñèììåòðèè Êþðè: "ýëåìåíòû
ñèììåòðèè ïðè÷èí ñîõðàíÿþòñÿ è â ðåçóëüòàòàõ êàê ñëåäñò-
âèÿõ ïðè÷èí ". Ðåàëèçàöèÿ òàêîãî ïðèíöèïà ìåòàõèìèè êàê
ñèíýðãèçìà õèìè÷åñêîãî äèçàéíà íà ïðàêòèêå ïîçâîëÿëà
íàäåÿòüñÿ íà âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ïîëèòàí-òàëîíèî-
áàòîâ ëèòèÿ - öèíêà â êà÷åñòâå ìàòåðèàëîâ îïòîýëåê-òðîíèêè
(ìåòàíèîáàò, ìåòàòàíòàëàò, èîäàò ëèòèÿ), îïòè÷åñêèå
ñâîéñòâà êîòîðûõ èññëåäîâàëèñü ïîçäíåå, (íàïðèìåð,
Êóòîëèí Ñ.À., Áåëîâà Ë.Ô.è äð., 1975; Êóòîëèí Ñ.À., Êîìàðîâà
Ñ.Í. è äð., 1981) . Ðåçóëüòàòû ïîëó÷åííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
èññëåäîâàíèé â îáëàñòè õèìè÷åñêîãî äèçàéíà ñèíòåçà
ïîëèòàíòàëîíèîáàòîâ  ëèòèÿ - öèíêà   áûëè ïîäòâåðæåäíû
íåçàâèñèìûìè êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèìè èññëåäîâàíèÿìè
òîëüêî â  1983ã íà ïðèìåðå ñèíòåçà LiZnTa3O9 (Yang C.Y., Zhou
Y.Q., Fung K.K., 1983)  ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîíîêðèñòàëëîâ ýòîãî
ìàòåðèàëà íà ïðèìåðå àíàëèçà Ëàóý - ãðàìì. Èñïîëüçîâàëèñü
äàííûå ìàòå-ðèàëû òàê æå è â êà÷åñòâå ýëåêòðîîïòè÷åñêèõ
ïàíåëåé (Wachtel A., Isaacs T.J., 1977). Îäèí èç ñîñòàâîâ ýòèõ
ìàòåðèàëîâ, ïîëó÷èâøèé òåõíè÷åñêîå íàçâàíèå "êóòîëèàíòà",
ìîíîêðèñòàëëû êîòîðîãî áûëè âûðàùåíû íà óñòàíîâêå URN-
2-ZM, ðàñïèëåíû íà ïëàñòèíû ïåðïåíäèêóëÿðíî îñè Z  è
îãðàíåíû áðèëëèàíòâîé îãðàíêîé, ðàçìåð îãàíåííûõ
êðèñòàëëîâ êîòîðûõ ñîñòàâëÿë îò 0.5 äî 50 êàðàò, ïîêàçàë
ïðåêðàñíûå þâåëèðíûå ñâîéñòâà â ñèëó âûñîêîé ðåôðàêöèè
ìàòåðèàëà è äîñòàòî÷íîé þâåëèðíîé ïðî÷íîñòè, à ðåçóëüòàòû
îïûòíîé ðàçðàáîòêè çàùèùåíû ïàòåíòîì Ðîññèè ( Êóòîëèí
Ñ.À., Êóòîëèí  Â.À.,1991), Íèæå  ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû îï-
òè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé "êóòîëèàíòà" ìåòîäîì Êðàìåðñà - Êðî-
íèãà. Ìåòîäèêà èññëåäîâàíèÿ  ïðèâåäåíà, íàïðèìåð, â ðàáîòå
(Êóòîëèí Ñ.À., Áåëîâà Ë.Ô.è äð., 1975) è  äèññåðòàöèîííûõ èñ-
ñëåäîâàíèÿõ (Vrain A..Diss.,- http://www.laiman. univ-savoie. fr).

Длина волны в микронах - η; R - отражение в %.

Основные соотношения:

http://www.laiman
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 Ïîëó÷åííûå âûðàæåíèÿ ïîçâîëÿþò âû÷èñëèòü ñ äëèíîé âîë-
íû ïîêàçàòåëü  ïðåëîìëåíèÿ (n), êîýôôèöèåíò ýêñòèíêöèè(k) ,
äåéñòâèòåëüíîå(ε1) è ìíèìîå çíà÷åíèÿ äèýëåêòðè÷åñêîé ïðî-
íèöàåìîñòè(ε2), êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ(α , ñì-1) è ôóíêöèè
ïîòåðü ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ (Inε(n,k)). Ýòè âåëè÷èíû èçìå-
ðÿþòñÿ èç êîìïëåêñíîãî óðàâíåíèÿ Ôðåíåëÿ ñ ôàçîé φ äëÿ
îòðàæåííîãî ïó÷êà èëó÷åíèÿ, ïàäàþùåãî ïîä ïðÿìûì óãëîì.
Ïðè ýòîì  âåëè÷èíû, ëåæàùèå âíå îáëàñòè 0≥ φ ≥ -π îòáðà-
ñûâàþòñÿ, òàê êàê êîýôôèöèåíò ýêñòèíêöèè íå ìîæåò áûòü
îòðèöàòåëüíûì. Ïðèìå÷àòåëüíî, ÷òî ðåøåíèå äèñïåð-
ñèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ Êðàìåðñà - Êðîíèãà ïîçâîëÿåò ïîëó-
÷àòü èçìåíèå îïòè÷åñêèõ âåëè÷èí  ñ ÷àñòîòîé ( äëèíîé âîëíû).

Çíà÷åíèÿ äåéñòâèòåëüíîé, ìíèìîé ÷àñòè äèýëåêòðè÷åñêîé
ïðîíèöàåìîñòè(ε1 ), ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ ñ äëèíîé ïðîíè-
öàåìîñòè(ε1.ε2), ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ(n), êîýôôèöèåíòà
ïîãëîùåíèÿ( α) è ýêñòèíêöèè(k) âåëè÷èíû ýíåðãåòè÷åñêèõ
ïîòåðü(In ε) êàê ôàçû φ îò êîýôôèöèåíòà îòðàæåíèÿ R ñ äëèíîé
âîëíû ïðèâåäåíû â  òàáëèöàõ è ðèñóíêàõ:
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Íèæå ïðèâîäÿòñÿ ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ ïðîâîäèìîñòè (σ1 )   â
îáðàçöå " êóòîëèàíòà" ,ðàñ÷èòàííûå äëÿ ïîäâèæíîñòè µ=300 â
îáëàñòè ïëàçìåííîé ÷àñòîòû ñî çíà÷åíèÿìè îò l=1 äî 7.

Указанный метод широко используется для расчета физико -химических
свойств в том числе как редкоземельных соеди-нений, так и свойств цвет-
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ных стекол (Кутолин С.А., Чернобровкин Д.И., 1981; Кутолин С.А., Нейч
А.И.,1988).
Описание компьютерной программа(UCMOR) для расчета в том числе и
оптических свойств материалов по методу Крамерса - Кронига приведена
на сайте по адресу:
 http://kutol.narod.ru/UCMOR/TXTUS/Ucmoeng.txt
 Перевод одного формата файла типа *.mcd между программными
версиями Mathсad осуществляется с использованием версий Mathcad 6 и
8.1rus, хотя он прекрасно встраивается даже в систему DOS6.
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