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OO0masi xapakTepucTuKa padoThl

B Hacrosiee Bpemsi 10CTaTOYHO pAacIpOCTPAHEHbI HCCIEIOBAHUS MO CO3IAHUIO
HOBBIX TMOJMMEPHBIX MAaTEpUANIOB, COCTOAIIUX M3 CMECH BBICOKOMOJEKYISPHBIX
COCIMHEHUN C Pa3HBIMU XMMUYECKHMMHU CBOMCTBAMHM, - TaK HA3bIBAEMBIE COIOJIUMEPHI.
Nmeercs mHOXecTBO paboT [1-3] Mo wHcCClieqoBaHUIO TOMOMOJIMMEPOB Ha OCHOBE
CJIOXHBIX 2PUPOB METAKPUIOBOU KUCIOTHI. biarogaps cBOMM YHUKAJIbHBIM CBOMCTBaM
JTAaHHBIE TIOJIMMEPHBIE COECIMHEHHUSI BOCTPEOOBaHbI HE TOJIBKO B MPOMBIIIJIEHHOCTH U B
ObITy, HO Aaxe B MmeauiuHe. MMerorca paboThl [4], moaTBepKIarone BO3MOXKHOCTh
COBMECTHOM TMOJMMEPU3ALMHU TPEX CTPYKTYPHBIX MOHOMEpOB: OyTHIIMETaKpuiaTa
(BMA), merunmerakpuwiata (MMA) u metakpunoBodt kuciaotsl (MKA). T'omo- u
COMOJIUMEPHI O0JATAIOT PSAJOM CBOMCTB, KOTOPHIE OYEHb BAXKHBI JJISI MAaTEpUAIIOB,
WCMOJIb3YEMBIX B JJICKTPOHHUKE.

Ha ceroansmHuit  aeHb, HaumOoJiee TMEPCIEKTUBHBIM  METOJIOM  CO3JaHUS
MOJYNIPOBOAIIUX U BJICKTPONPOBOIAIIMX IOJUMEPHBIX MAaTEpPUANIOB  SIBIISIETCS
VCIOJIb30BaHWE HAHOHANOJHUTENICH, YTO IPUBOAUT K MOJYYECHHUIO IIOJIUMEPHBIX
HaHOKOMMIO3uTOB. Hanbosee pacnpocTpaHeHHBIMA HaHOMaTepualaMH, 00JIaIar0IIMU
YHUKQJIBHBIMH  CBOMCTBAMH,  SIBIIIIOTCS  yrjiepojaHele  HaHOTpyOkm  (YHT).
WckmrounTelibHble MEXaHHUeCKue H aJekTpuyeckue cBoiictBa YHT [5,6] marot
BO3MOYKHOCTb HMCIIOJIb30BATh MX B KA4E€CTBE HAHOHAIIOJHUTEJIEH C LIEJBIO MOJIYYCHUS
HOBBIX MATEPHUAJIOB C 3apaHee MPOTHO3UPYEMBIMU CBOMCTBAMHU U XAPAKTEPUCTUKAMH.
Monmudunuposanre YHT B moauMepHyr0 MaTpHILy MOKET MPUBECTH K 3HAUUTEIILHOMY
YIYUYIIEHUI0 MEXaHUYECKUX XapaKTePUCTUK UCXOJHBIX MOJUMEPOB (COMOJMMEPOB), a
TAK)K€ K TOBBIIICHUIO WX TMPOBOJAUMOCTA. ITO TMPUBEAET K 3HAYUTEILHOMY
pacumpeHuto cepbl UCIOJIH30BAHUS MOJUMEPHBIX MAaTEPUAIOB B TAKUX OOJIACTAX, KaK
AJEKTPOHUKA, MEAWIMHA, OJHEepretuka wu T.4. FVMeHHo mo3TomMy co3aaHue
KOMIO3UIIMOHHBIX MaTepuajioB ¢ wucnoias3oBanueM YHT u wusyuenue Qusuko-
XAMUYECKUX M MEXAHUYECKUX CBOMCTB IMOJUMEPHBIX HAHOKOMIIO3UTOB SIBIISIETCSA
aAKTYyaJbHbIM, MMeEeT HAYYHYI0 U NMPAKTUYECKYI0 3HAYMMOCTb OJarojapsi TOMy, 4TO
CO37aHME TaKOro poJia MaTepHaJOB OTKPBHIBACT OOJIbIIME BO3MOXHOCTH WX
UCITIOJIb30BAHUS B PA3TUYHBIX 00JIACTSIX.

B nucceprammonHoit paboTe B KayeCTBE OCHOBHBIX HCCJeIyeMbIX 00HEKTOB
BBHIOpaHBI ~ TPOWHOM  COMOJMMEP  METHWIMETaKpwiara, OyTWUiMeTakpuiaTta |
METaKpUJIOBOM KHUCJIOTHI M YTJEPOJHbIE HAHOTPYOKM JBYX BHJIOB - XHUpaJbHbBIE W
aXUpaAIbHBIC - C PA3TUYHBIMU JUAMETPAMH, KOTOPbIE UCTIONB3YIOTCS JI1 MOAU(UKAITUN
MOJIMMEPHON  MaTpuilbl  comojiuMepa. BbIOOp JaHHBIX  BBICOKOMOJEKYJISPHBIX
COCIMHEHUN CBS3aH C WX OOJIBIION BOCTPEOOBAHHOCTHIO B MEIMIIMHE, CTOMATOJIOTHH,
DJIEKTPOHMKE W T.A. [ 1okasarenbcTBa BO3MOXKHOCTH B3aumopencteusa YHT ¢
MOJMMEPHON MATpUIEH, MPUBOIAIIETO K CO3JaHHUIO MOJMMEPHOTO HAHOKOMIIO3UTA C
YIYUYIIEHHBIMA (PU3UKO-MEXaHUUECKUMU XapaKTepUCTUKaMH, ObUIA BhIMoJHEHBI DFT
pacueTbl Tpolecca B3auMmojeucTtBusi MoHoMepoB MMA, BMA u MKA c
OJTHOCJIOWHBIMU HAHOTPYOKaMU Pa3UYHBIX TUAMETPOB U XHUPATHLHOCTH.

Ieapr pa0doOTHI: YCTAHOBIEHHE OCHOBHBIX 3aKOHOMEPHOCTEH 3JIEKTPOHHO—
OPHEPTreTUYECKOTO CTPOEHUS M (PU3UKO-MEXAaHUYECKUX XaPAKTEPUCTHUK KOMIO3UTHOTO
Matepuana Ha ocHoBe comoinumepa MMA+BMA+MKA, momudummpoannoro YHT

3



PaA3JINYHBIX TUIOB M XHUPAJIBHOCTH, C HCIIOJIB30BAHUEM pPE3YJbTATOB TEOPETUYECKUX
WCCIICOBAHUM, BBIOJHEHHBIX C TNPUMEHEHUEM HEOIMIUPUYECKOIO KBAHTOBO-
MexaHu4eckoro pacueTHoro meroga DFT, u skcnepuMeHTabHBIX 3IEKTPOPU3NIECKUX
U MEXAaHWUYECKUX HW3MEPEHUW, a TakKe MpPEICKAa3aHUE HAa OCHOBE BBIITOJHEHHBIX

TEOPETUYECKUX U IKCIIEPUMEHTAIBHBIX UCCIEA0OBAHNN HOBBIX CBOMCTB U MPAKTUYECKUX

NPWIOKEHUN H3Yy4aeMOTro OOBEKTa - MOJMMEPHOI0 HAHOKOMIIO3HMTA, HAMOJHEHHOTO

(monmupoBanHoro) YHT - nis co3maHuss HOBBIX MOJYHMPOBOJSAIIMX MaTEpPUANOB U

COBEPIIICHCTBOBAHUS MOTYTPOBOISAIINX JIEKTPOHHBIX TPHOOPOB.

3agaum, pemaeMple B paMKax IMOCTAaBJIECHHOM LIEIIH:

1) uccnmenoBaTh BO3MOXKHOCTh 00pa3oBaHMs TPOWHOTO COMOJIMMEpa Ha ocHOBe MMA,
BMA u MKA u onpenenuts TUI TOJIMMEPU3ALINH;

2) ccnenoBaTh  aKTHMBHOCTh — TpoWHOTO  comosmMepa MMA+BMA-+MKA  no
OTHOUIEHUIO K YIJIEPOJHBIM HAaHOPYOKAMH, UCHOJIb3YEMbIM N7l MOAU(DULIUPOBAHUS
TPOMHOTO CONOJIMMEPA U CO3JaHUs HOBOI'O KOMIIO3UTHOT'O IIOJIMMEPHOTO MaTeprala;

3) BBINOJHUTH aHAM3 OCOOCHHOCTEW  3JIEKTPOHHO-3HEPreTUYECKOTO  CTPOCHHS
IIOJIMMEPHOTO HAHOKOMIIO3UTA HAa OCHOBE TPOWHOIO COIOJIMMEpPA, JOIMUPOBAHHOIO
YHT,

4) pazpaboTaTh MOJENb YCTAaHOBKH, TIIO3BOJISIIONICH O0ECHEeYUTh MaKCHMAIBHO
paBHOMepHOe nucneprupoanre YHT B nommmepHyro Marpuily, ¥ €034aTh C €€
HNOMOIIbIO 00PA31bl HAHOKOMIIO3UTA C PA3JIMYHBIM MPOIEHTHBIM cojiepkanuem YHT;

5) BBIMIOJHUTH IKCIIEPUMEHTAIBHBIC UCCIICIOBAHUS TBEPIOCTH, TPEACITHHO JOITYCTUMOM
Harpy3Kd M 3JIEKTPOINPOBOJHOCTU IMPUTOTOBIEHHBIX OOpa3lloB HAaHOKOMIIO3UTA C
Pa3IMYHBIM MPOLEHTHBIM coaepxanneM YHT.

Hayunas HoBu3Ha. B pabote B pamkax Mojenu MojiekyiasipHoro kiactepa (MK)

Ha ocHOBe MetoJa DFT n3ydyeHo 35eKTpOHHO-IHEPreTUYECKOE CTPOEHUE MOTUMEPHBIX

HAaHOKOMIIO3UTOB Ha OCHOBE TporHoro cononnmepa MMA+BMA+MKA, HanoHEHHBIX

YHT, u »SKCHepUMEHTAIbHO WCCJEAOBAHBl HEKOTOpbIe (PU3UKO-MEXaHUYECKUE

XapaKTEPUCTUKU CO31aHHBIX HAHOKOMIIO3UTOB.

BriepBblie 1101y4€eHbI CIEAYIOIINE PE3YIIbTATHI:

1) ITommydyeH MexaHU3M CO37aHUsl KOMIIO3UTHOTO IMOJIMMEPHOIO MaTepHajla Ha OCHOBE

TPOMHOTO COMOJIUMEpa METHJIMETaKpuiaTa, OyTHJIMETakpuiara M METaKpUIOBOM

KHUCJIOTBI, JOMIUPOBAHHOTO YIJIEPOJHBIMH HAHOTPYOKamMH, MpH aJCOPOILMOHHOM

B3aUMOJECUCTBUU CTPYKTYPHBIX eIuHUL conosmmepa ¢ YHT, npuBoasimemM Kk co3aanuto

CTaOMJIBHBIX MOJIUMEPHBIX KOMIUIEKCOB.

2) Cpenan mnporHoO3 BO3MOXKHOCTH NPUMEHEHUS] HAHOKOMIIO3MTOB Ha OCHOBE

nonuMmerunmerakpunata (IIMMA), nonupoBanHoro YHT, B kauecTBe MOJIMMEpPHOTO

MaTtepuana, 00JaJarouero NoJIynIpoOBOJHUKOBBIMUA CBOMCTBAMH.

3) Pa3zpaGorana TEXHONOrUS TIOJYYEHHUS HOBBIX KOMIIO3UTHBIX MOJMMEPHBIX

MaTepHayoB, JOMUPOBAHHBIX YTIEPOIHBIMU HAHOTPYOKaMHU.

4) BoInosiHEeHBl AKCHNEPUMEHTAJIbHbIE U3MEPEHHsS] HEKOTOPBIX (PU3UKO-MEXaHHMUECKHUX

XapaKkTepUCTUK HAHOKOMIIO3UTA HAa OCHOBE TpoitHoro cononnmepa MMA+BMA+MKA,

JOTIMPOBAHHOT'O YTJIEPOIHBIMU HAHOTPYOKaMH.



5) [IlpencraBieHo TeopeTHyeckoe OOOCHOBaHWME OOHAPYKCHHON  HEIMHEHHON
3aBUCHUMOCTH IIPOBOJMMOCTH IIOJMMEPHOIO HAHOKOMIIO3UTA OT IIPHUIIOKEHHOIO
HaIIPsDKEHMS I pa3JIMYHbIX 4acToT.

JloCTOBEpHOCTbL ~ OCHOBHBIX  IIOJIOKEHMH U BBIBOJOB  JUCCEPTALMU
o0ecrieunBaeTcs HCIOJIb30BAHUEM KOPpPEKTHOM Maremarnyeckoil mozenun MK u
HEAIMIMPUYECKOTO KBAaHTOBO—MexaHudyeckoro weroaa DFT, a Taxke xopomum
COTJIACHEM  OTHEIBHBIX TEOPETUYECKUX PE3YJbTaTOB C  JKCIEPUMEHTAIbHBIMU
JaHHBIMHU, TOJTYYEHHBIMH C HCIOJB30BaHUEM O0OpYIOBaHMUS, COOTBETCTBYIOIIETO
MHPOBOMY YPOBHIO.

HayuyHo-npakTuyeckoe 3Hadyenue padorbl. Pa3paboTanHas  TEXHOJIOTHUSA
IIOJIYYEHHsI HOBBIX KOMIIO3UTHBIX ITOJMMEPHBIX MAaTEpUANIOB, AONHpoBaHHBIX YHT,
MOJKET HCIOJb30BaThCsl B KadecTBe A(PGEKTUBHOrO crnocoba MoaupuIMpOBaHUs
MOJINMEPOB, 00ECIEYMBAIOIIETO PABHOMEPHOE JUCIEPTUPOBAHUE HAHOHAMOJIHUTENS B
IIOJIMMEPHON  MaTpulle INpPHU  YIbTPa3ByKOBOM  BO3JEHUCTBUU. Y CTAHOBIJICHHBIC
3aKOHOMEPHOCTH U3MEHEHHUS XapaKTEPUCTHK (B TOM YHCIIE, TPOBOISALINX ) TOJTUMEPHBIX
KOMIIO3UTHBIX CHUCTEM Ha OcHOBe conomumepa MMA+BMA+MKA, nonupoBaHHBIX
VYHT, asaryT B OCHOBY YCTaHOBJECHHS (PU3NUYECKUX MPUHLUIIOB CO3JaHHUS HOBBIX
IIOJIYIIPOBOJAIMX ~ MATEPUAIOB Ul HYXKJ ~ DJIEKTPOHHOW  IIPOMBILIJIEHHOCTH,
CTOMATOJIOTUU U MEIULIVHBI.

OcCHOBHBIE I10JI0KEHUSI, BBIHOCUMbIE HA 3alIUTY:

1) OCHOBHBIM MEXaHHW3MOM CO3/IaHHSA KOMIIO3UTHOTO MOJIMMEPHOIO MaTephajia Ha
ocHoBe comoinumepa MMA+BMA+MKA, ponupoBaHHOTO VHT, saBiusercs
a7IcCOpOIIMOHHOE B3aMMOJICHCTBUE MOHOMEPOB COMOJIUMEpa ¢ MoBepxHOCThI0 YHT,
MPUBOJSIIEE K CO3/IaHUI0 CTAOUIIBHBIX MOJIMMEPHBIX KOMILIEKCOB.

2) BseaeHwe  MOMYNPOBOIAILIMX  HAHOTPYOOK B MOJUMEPHYIO  MaTpUILy
MOJIMMETUIIMETAKPUIIATA, SBISIIOUIYIOCS [0 THILY IPOBOAUMOCTH IUAJIEKTPUKOM,
IIPOBOAMUT K IOSIBJICHUIO IOJYIPOBOISIIMX CBOWCTB Yy IIOJYYEHHOI'O IIOJIMMEPHOIO
HAaHOKOMIIO3UTA.

3) PaBHoMepHoe paucneprupoBanue YHT B mnoiumepHOW MaTpuile COMOJIMMEpA
MMA+BMA+MKA, o0ecrieueHHOE TNPUMEHEHHEM pa3pa0OTaHHOW YCTaHOBKHU
YJIBTPA3BYKOBOT'O BO3JCHCTBHS Ha CUCTEMY, IIPUBOAUT K CYIIECTBEHHOMY YJIYYIICHUIO
(U3UKO-MEXaHUYECKUX XapaKTEPUCTUK (TBEPAOCTb, MpeAeibHAs JOIMyCTUMAas Harpy3Ka
U MEeXaHU4ecKasi MPOYHOCTb) MOJIMMEPHOIO HAHOKOMITO3UTA.

4) OOnapyxeHHasi HEJIMHEWHAas 3aBUCUMOCTb IPOBOJUMOCTH  MOJIMMEPHOIO
HAaHOKOMIIO3UTa Ha OCHOBE TpoitHOro conoauMmepa MMA+BMA+MKA, HanosHeHHOTO
YHT, oT mnOpuioXXeHHOrOo HampsKeHUs JJs  Pa3IUYHbIX 4YacTOT OOBSCHSETCS
MIOSIBJICHUEM JOTIOJIHUTEIIBHBIX CONPOTUBJICHUM, B KAUECTBE KOTOPBIX BhICTyIatoT Y HT,
YTO TMO3BOJSET C TOMOIIBK IEPEMEHHOTO JJIEKTPUYECKOTO TOJS  yIpPaBisATh
aMIUIMTY 10U IIEPBOM FTAPMOHUKHU TOKA.

JInynblii BKJIAA aBTOpa. ABTOp NPUHUMAJ HEMOCPEICTBEHHOE YYacTHE B
MIOCTPOCHUHU reoMmeTpuuyeckux moaened YHT u BBICOKOMONEKYISPHBIX COCIWHEHUN,
IIPOBEJECHUNA  TEOPETHUYECKUX  pPACUETOB,  BBIIOJHEHUU  DKCIIEPUMEHTAIbHBIX
UCCJENOBAHMUM, HanucaHuu  crtateil. OCHOBHBIE  TIOJIOKEHHMS  JUCCEpTaluu



OIyOJIMKOBAaHbl B COABTOPCTBE C HAYYHBIM PYKOBOJUTENEM IPOo(deccopoM, JOKTOPOM
bu3MKO-MaTeMaTHYECKUX HayK 3amnopolikoBoii 1.B.

AnpoGauuss padorTbl. Pe3ynbTrarhl  IOKIAABIBAIUCH HA POCCHUUCKUX H
MEXKTYHAPOIHBIX KOH(EPEHITUAX: XIX MexayHapoaHOM CUMITIO3UYyME
«/IlnHaMHUuecKkre U TEXHOJIOTHYECKHE MPOOIeMbl MEXAaHUKHA KOHCTPYKIIMM U CILTIOIIHBIX
cpen» wum. A.I. TopmkoBa. (2013, Mockga), MexayHapoaHON KOH(pEpPEHIIUH
«Hanonayka wu nHaHotexHojorun» (2013, ®dpackatu, Hramus); MexayHapoaHOH
koHpepenuun «llepcekTuBHBIE YTIIepOaHBIE HAHOCTPYKTYph» (2013, 2015, C.-
[TeTepOypr); MexaynapogHoi koHpepeHnn «EBporneiickuil monuMepHbId KOHTPECC)
(2013, TIIumza, MWramus); MexayHapogHOW KOH(EpEHUHH IO HAHOCTPYKTypam
camocOopku (2014, Mapcens, ®panuusa); XI MexayHapoaHOW KOH(EpEeHLHH
«IlepcieKTUBHBIE TEXHOJOTHMH, OOOpPYJAOBAaHUE U AHAJIUTUYECKUE CHUCTEMbI s
MaTepuanoBelleHus W HaHoMmarepuaioB» (2014, 2016, Kypck), Ilecroit
MEXIYHApOJHONW HAay4YHO-TIpaKTHUeCKoW KoHbepeHIuu “Bpicokne TeXHOJIOTUH,
byHIaMeHTAJIbHBIC M TIPUKIIAIHBIE UCCIIeIOBaHK B ¢u3nosiorud u meauiuuae” (2014,
C.—IletepOypr), 31-oit EBponeiickoii kondepennu no HaHoHayke (2015, bapcenona,
Ucnanus), Mexaynaponnoit koHdepeHun «ClIOXKHBIE MOJIEKYJIbI B COBPEMEHHOMU
xumuny (2014, Mockpa), XXVII Cumnozuyme «CoBpeMeHHas Xxumudeckas (Quukar
(2015, 2016, Tyamnce), MexayHapoaHoit koHpepeHimu «HaHoTexHOMOrHK
byHkunoHaabHBIX MaTepuanioB» (2016, C.-IletepOypr), a Takke Ha KOHPEPEHIUSIX U
Hay4YHbIX ceMuHapax Boal'V.

Cowuckarenp sBisuics mnobeauteneM Bcepoccuiickoro konkypca Y.M.H.M.K.
(2013-2014 1r.), a Takke moOeaMTEIEM KOHKypca IS CTYACHTOB, MAaruCTPaHTOB U
acipaHToB (oHIa IeneBoro kamurtaina «OOpasoBanue u Hayka FODOy» (2013-2014
IT.), TIOJIyYMJI IAKET COIMAIbHOM IMOMICPKKH MOJOIBIX ydeHbIXx Boal'y (2016 1.).
Marepuaiisl paboThI MCTIONTBL30BAIMCH TPH BhITIOJIHEHNH ['ocynapcTBeHHOTO 3aaaHus No 252
(6azoBast yacth) mo Teme: "McciemoBanue CTpoeHUs U (PUBMKOXMMHUYECKHX CBOWCTB
KOMITO3UTHBIX HAHOCTPYKTYPHBIX MaTepUajIoB, B TOM YUCIIE TTOJIUMEPHBIX HAHOCHUCTEM "
(2014-2016 rr.).

My6ankanuu

[To paccMarpuBaeMbIM B JHMCCEpTAllUd BOMPOCAM OMYOIMKOBAaHO 23 Hay4YHBIC
paboThl, B TOM YHCIIE, 2 CTaThbU B XypHaiaX, pekoMmeHnoBaHHbix BAK, u 2 crarbu B
3apyOeKHBIX JKypHasaX, BKIo4YeHHbIX B 0azel SCOPUS u Web of Science.

Crpykrypa u 00bem padoThI.

B cocraB nuccepranmonHoit pa6otel BxoautT BBEJIEHUE, I'maBer 1 - 4,
OCHOBHBIE PE3VJIbTATBI U BBIBOJIbI, CIIMCOK WCIIOJB3YEMOI
JINTEPATYPBI u3 111 naumenoBanuii. Pabota comepxut 116 cTpaHull OCHOBHOTO
TekcTa, 29 pucyHkoB u 14 tabnui.

Bo BBemeHMu 000CHOBaHa aKTyaJIbHOCTh TIPOBEIACHHBIX HCCIICIOBAHUH,
chopMyIMpOBaHa WX OCHOBHAs IeJb M pEIIaeMble 3aJadyd, Hay4YHas HOBHU3HA H
MPaKTUYECKasi IIEHHOCTh Pa0OThI, MPECTABICHB OCHOBHBIE TOJIOKCHHS, BHIHOCUMBIE
Ha 3alUTY, KPAaTKO U3JI0KEHO COJICPKAHUE IUCCEPTALINU.

I'maBa 1 coxmepxutr 0030p mnyOIMKaNUd, TMOCBAIIEHHBIX HCCIEIOBAHUIO
MHOTOKOMITOHEHTHBIX COIOJMMEPOB. PaccMOTpeHbl OCHOBHBIE CTPYKTYPHBIE 3BEHbBS
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UCCIIETyeMOTr0 B JUCCepTalMoHHOM padote cononumepa (MMA+BMA+MKA), a Takxe
BO3MOHBIM THUII COMOJMMEPU3ALUHA PACCMOTPEHHBIX CTPYKTYPHBIX eauHul. Omnucana
CTpyKTypa, BuAbl U ocobenHoctu YHT, ux copOuuoHHBIE U MPOBOASIIHUE CBOMCTBA.
PaccmarpuBarorcst Bompocel  ucnoiib3oBaHus YHT B KadecTBe HamoOJIHUTENEH
NOJIUMEPHBIX MatepuaioB. OOCYXIAIOTCS MEXaHUYECKUE U DIIEKTPUUECKHE CBOMCTBA
HaHOKOMIIO3UTOB, a TAK)KE MEPCHEKTUBBI UX MPUMEHEHUS.

B TaaBe 2 paccMOTpeHbl OCHOBHBIE MOJEIM M PACUETHBIE METO/IBI,
UCIIONIb30BaHHBIE B paboTe s OMHCAHUA MOAU(PHUIMPOBAHHBIX  YTIEPOIHBIMU
HAHOTPYOKaMMU TOJMMEPHBIX KOMIIO3UTHBIX CHUCTEM, H3YyUYECHHUSI HX CTPYKTYpbl H
cBoiictB. IIpeacraBneHo omucanume mertofa TeopuH (yHKIHOHaTa mIoTHOCTH DFT.
OO6cyxnatorcsi HauOojiee YacTO MPUMEHSEMble MNPUOIUKEHUS B JaHHOM METOJIe
pacdera U BO3MOXXHOCTb TPUMEHEHUSI JAaHHOTO METOJa JJIsi UCCIIEI0OBAHUS CTPOCHHUS U
AIEKTPOHHO-3HEPreTUYECKON CTPYKTYpbl MOJIMMEPHBIX KOMIIO3UTHBIX MAaTepUasoB,
NOJyYEHHBIX MYTEM JONUPOBAaHUSA HAHOTPYOKaMM HccienyemMoro B paloTte
coIojaumepa.

B T'naBe 3 mnpenacrtaBieHbl pe3yiabTaThl HCCIEIOBAaHUSA —aACOPOLIMOHHON
aKTUBHOCTH HCCIIELYEMOT0 TpOMHOro comnosimMmepa no otHoumeHutro k YHT pasnoro
JMaMETpa U XHPATBHOCTHU. PacueTbl BBINOJHEHBI B paMKaX MOJENH MOJEKYISIPHOTO
KJIacTepa ¢ nmoMonisio meroga DFT.

B n. 3.1 mpexacraBieHbl TEOPETHUUECKHUE MCCIEIOBAHUS B3aHUMOJCHCTBUS
CTPYKTYPHBIX €IMHHUI] TPOMHOIO comoyimMmepa ¢ oxHociaouHeiMu YHT. B cTpykrype
paccMaTpUBAaEMBbIX €IWHUILL COMOJMMEpa ObLIM BbIOpaHbl HanOoJee aKTUBHBIE LIEHTPBI,
KOTOPBIE CIIOCOOHBI 00ECIIEYNTh CTAOMIBHYIO CBSI3b ’TUX MOHOMEPOB C IMOBEPXHOCTHIO
YHT: wmentp 1 — arom kuciaopoma, LEHTp 2 — aToOM yIJIepoAa C BO3MOYKHBIM
3amenleHueM  aroma  Bojopoxa. IIpomecc  agcopOLMOHHOTO  B3aUMOAEHCTBUS
MOJIETMPOBAJICA HOMAroBsIM npuommkenueM (¢ marom 0,1 A) BEIOpaHHBIX MOHOMEPOB
K BHelIHeN noBepxHocth YHT BIOnp HOpManu, NMPOBEIEHHOM K aTroMy yriiepoja
NIOBEPXHOCTH, HAaxoJdIIEMyCss B  LEHTpe  Kiacrepa. l'eoMeTpuss  CHCTEMBI
ONTUMH3UPOBANIACh HA KaxaoM mnare. Ha puc. 1 B kadecTBe mpumepa MpeacTaBICHbI
Mozenu B3aumojercTBytomen cuctemsl «YHT (8,8) + MMAY» npu ucnosib30BaHUU
1eHTpoB | wim 2 MoHOMEpA.

B kausectBe YHT axwupampHOoro Buaa (Tum «arm-chair») Obuid BbIOpaHBI
HaHOTPYOKHU (5,5), (6,6) u (8,8). B pesynbTaTe BBIMIOJHEHHBIX PACUE€TOB MOCTPOCHBI
HHEPreTUYecKre KpHUBBIE, XapaKTEpU3YyIOIINe po1eCcC a7COpPOIIMOHHOTO
B3aumogencTBuss  MoHomepoB  MKA ¢ paccmorpeHHbimu  thnamu - YHT,
npejacTaBiieHHble Ha puc.2. Kak BUIHO U3 PUCYHKA, MOJYyYEHHbIE KPUBBIE KAU€CTBEHHO
noj00HBl, @ HWMEHHO, BCE OHUM HUMEIT MHUHUMYMBL [lpoiuecc ancopOLMOHHOTO
B3aumozenicteust MKA u YHT tuna (5,5) npu ucnosib30BaHUM LEHTPA 2 HEBO3MOXKEH:
Ha KpHUBOM, COOTBETCTBYIOIIEH JTOMY HIPOLECCY, OTCYTCTBYET DHEPIrETUUYECKUU
MUHUMYM (Ha puc. 2a - kpuBas royooro npeta). [Ipu B3aumoneiicteuu ¢ YHT Tumnon
(5,5) u (6,6) mpu HKCMOJIL30BAaHWU AKTHUBHOIO IIEHTpa 1 MOHOMEpa SHEPreTHUYECKHUe
MUHUMYMBI TIPUCYTCTBYIOT (Ha puc.2a - KpUBbIE (DUOJETOBOTO M OPAHXKEBOTO I[BETA),
OJIHAKO PHEpruM ajcopOuuu aoBojbHO Manbl (0,06 3B mins B3ammoneiictBus ¢ YHT
(5,5), 0,02 3B nns B3aumoneiictBus ¢ YHT (6,6)). das YHT (6,6) npu B3aumoaeiicTBun
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¢ mornoMepamu MKA mpu BCTONB30BaHUM [IEHTPA 2 YHEPTUS aACOPOIMU TOXKE Masia U
coctaniseT 0,06 3B. DHepreTuueckn HauboJee BHITOJHBIM CPEJId BCEX PACCMOTPEHHBIX
TUINIOB HaHOTPYyOOK sBisiercss B3aumogneiicteue YHT (8,8) ¢ MKA, mpu stom
b dexTuBHEE MPOUCXOTUT aaCcOpOIMs MPU HMCHOJIB30BAHUM AKTUBHOTO IeHTpa 1 -
aToMa KHcliopoja MoHoMepa. OCHOBHBIE XapaKTEPUCTUKU Mpolecca B3aUMOJICHCTBUS
MoHoMmepa MKA u YHT paznuunbix TUNIOB IpUBEACHBI B TabuIle 1.

Puc.1 Mooenv 83aumodeiicmayroujux
YHT (8,8) u memunmemaxpunama
npu  UCHOIBL306AHUU  AKMUEHO20
uenmpa  MOHOMeEpA: @) amom
Kucaopooa; 6) amom yenepooa c¢
3amewjenuem paouKaiIbHO20 amoma
600opooa.

E Tabnuuya 1. Ocnognvie xapaxkmepucmuku
am

Tun HamMeTp, | AKTHB. LICHT r,A .
4 P P 5B ezaumooeiicmeuna monomepa MKA ¢ YHT

VHT | A MOHOMEpa

(55) | 6,78 29 |-0.06 muna (5,5), (6,6) u (8,8) ona osyx eapuanmos

(5 5) 6.78 opuenmauuu MOJI€K)1bl OMHOCUME/IbBHO

nosepxnocmu YHT c ucnonvizoeanuem 08yx

(6,6) | 8,14 30 |-0,02

aKmueHnvlx yenmpoe 1 u 2 monekyavi: I —

(6,6) | 8,14 2,9 |-0,05

paccmosanue aocopouyuu, E,  — nepzus

(8,8) | 10,85 29 |-0,22

aocopoyuu

NN REFEINPE

(8,8) | 10,85 27 |-0,19

Puc.2. Dnepzemuueckue Kpuebule,
xapakmepusyouwjue  npoyecc  a0COPOUUOHHO20
ezaumooeiicmeus monomepa MKA: a) ¢ YHT muna
(5,5), ucnonvsya yenmp 1 — Kpueasa uonemosozo
ueema; ¢ YHT muna (5,5) ucnonvzya yenmp 2 —
Kpueasa 2onyooco ueema; ¢ YHT muna (6,6),
ucnonv3ysa yenmp 1 — kpueasn cunezo yeema; ¢ YHT
muna (6,6), wucnonv3ya uyenwmp 2 — Kpueas
opanxceeozo  uyeema; 6) ¢ YHT muna (8,8),
ucnons3ya yenmp 1 — Kpueasa Kpachozo ysema; c
YHT muna (8,8), ucnonvzya yenmp 2 — Kpueasn
o)Lz = | 3enenozo usema.

0,02

0,06 ‘

0,12

0,14

0,16

0,18

0,2

JHlanee paccmorpeno B3aumozeiicteue YHT tumos (5,5), (6,6) u (8,8) ¢
MoHoMepoM MMA. IlocTpoeHbl >HEPreTUYECKHE KPUBBIC B3aWMMOACHCTBHUS, AHAJIN3
KOTOPBIX MOKa3aJ, 4ToO Mpolecc aacopOuroHHoro B3anmojericteuss MMA u YHT tuna
(5,5) oHepreTMUecKH MEHEE BBITOJIEH CPEIU BCEX PACCMOTPEHHBIX, TaK Kak 3HEPrus
aZcopOIIMM OKa3ajiach JIOBOJILHO Majoi. Takxke MajJoBBITOJHO B3auMmozeiicTBue MMA
¢ YHT tuna (6,6) nmpu UCTIOIB30BaHUM LIEHTpA 2, dHEPTUs ajcopOimu coctaBuia 0,05
»B. Ha puc. 3 mnpencraBieHbl JHEPreTUYECKUE KPHUBBIE  aJCOPOIIMOHHOTO
B3aMMOJICUCTBUS HAHOTPYOOK TumoB (6,6) u (8,8) ¢ monomepom MMA. OcHOBHBIE
XapaKTEPUCTUKU B3aMMOJICUCTBYS TPEICTABIICHBI B TAOIUIIE 2.

8



Tun Huametrp | AKTHB. r, A Ea.n, 2B
VHT |A LIEHTp Tabnuya 2. Ocnognvie
MOHOMEpa XapakmepucmuKku e3aumooeicmeusn
(55 |6,78 1 29 |-008 monomepa memuamemaxpunama c¢ YHT
(55) |6,78 2 29 |-0,05 munos (5,5), (6,6) u (8,8) o1s 08yx sapuanmos
(6,6) |8,14 1 29 [-012 opueHmayuu - MOHOMEPA  OMHOCUMENbHO
(6:6) 8: 14 2 3:0 _0:05 noeepxnocmu HaHompyoKu npu
UCNOIb30GAHUU  PA3IUYHBIX  AKMIUGHBIX
Eg’g; 18’22 ; g’g :8’12 uenmpoe 1 u 2 monekyawvi: I — paccmosauue
: ' : : aocopoyuu, E,, — nepcusa aocopoyuu.
@0 e Puc.3. Jnepeemuueckue Kpueble,

Xapakmepusyrwujue npoyecc aocopouuoHH020
ezaumooeiicmeuss monomepa MMA: a) ¢ YHT muna
(6,6), ucnonvsya akmuenulii yenmp 1 —Kpueasn cumnezo
yeema; ¢ YHT muna (8,8), ucnonwvzya axmuenwiil
uenmp 1 —kpueasa kpacnozo ueema; ¢ YHT muna
(8,8), ucnonv3ya axkmuenwlii uenmp 2 - Kpueas
3enenozo ueema; 6) ¢ YHT muna (5,5), ucnonwvsya
akmuenwlii yenmp 1 —kpueas 2onybvozo yeema; ¢ YHT
muna (5,5), ucnonv3ya akmuenwtii yenmp 1 —kpueasn
duonemosozo yeema; ¢ YHT muna (8,8), ucnonvsyn

A| aKmMueHbwlil uenmp 2- Kpueasa opamnsicesozo yeema.

@) 0) L

Hanee paccmotpeno B3aumoneiicteue YHT tumos (5,5), (6,6) u (8,8) ¢
MoHoMepoM Oytunmerakpuiata (BMA). Kak u B mnpeapiaymux ciaydasx, ObLUIH
MOCTPOEHBI IHEPTETUUECKNE KPUBBIE B3aUMOJIECHCTBHS, aHAJIU3 KOTOPBIX MOKa3al, 4To
B3aumozeiictusi Mmonomepa bBMA u YHT tuma (5,5) He mpoucxoaut. Takke He
oOHapykeHO ajcopOImonHoro B3aumopeictBus BMA ¢ YHT tuma (6,6) mpu
UCIOJB30BaHUM 1eHTpa 2. Ha puc. 4 mnpeacTaBieHbl SHEPreTUUYECKUE KPUBBIC
B3aumoneiicteuss YHT tunos (6,6) u (8,8) ¢ moHomepom BMA. OcHOBHbIE
XapaKTEPUCTHKN B3aMMOICHCTBYS TIPECTABICHBI B Ta0IUIIE 3.

AHaJIM3 MOJYYEHHBIX 3HAYEHUN SHEPrud ajacopOLMM IMOKa3al, YTO MJId TpeX
uccinenyembix MoHomepoB (MKA, MMA, BMA) nHaubGosiee mTpeANOUYTUTEIHHBIM
apisieTcs B3aumoieiictue ¢ YHT tuna (8,8): 3HaueHUs SHEPTH MaKCUMAaJIbHBI U3 BCEX
MOJIYYCHHBIX TPHU pacuerax. Takke CpaBHEHHE DHEPTUi ancopOIuu IS pa3TudHBIX
BApUAHTOB B3anMoaeicTBUsi MOHOMEpOB MKA, MMA u BMA 1no3B0oiuiI0 yCTaHOBUTH
HanOoJsee 23 PeKTUBHBIN aCOPOIMOHHBIN IEHTP ATUX MOHOMEPOB. MM okazaiics meHTp
1 — atoM Kuciopoaa.

Tun Juamerp | Axktub. nentp | I, A | E,y, Taonuya 3. Ocnoenvie xapaxkmepucmuru
VHT |A MOHOMEPA 5B e3aumooeiicmeus monomepa bBMA ¢ YHT
(55) |6,78 1 - - munoe (6,6) u (8,8) onn osyx eapuanmos
(5,5) 6,78 2 - - opuenmayuu MoHOMepa OMHOCUMEIbHO
(6,6) |8,14 1 29 |-0,10 noeéepxnocmu HanompyoKu npu
(6,6) | 8,14 2 - - UCNONBb306AHUU  PA3IUYHBIX — AKMUBHBIX
(8,8) |10,85 1 29 |-012 uenmpos 1 u 2 monekynwi: r — paccmoanue
(8,8) |10,85 2 29 [-011 aocopoyuu, E,y — 3nepeus aocopoyuu.




Puc.4. Juepcemuueckue  Kpuevle, XxapaKmepusyouwjue  npouecc
aocopouyuonnozo ezaumooeiicmeus monomepa bMA: 1) ¢ YHT muna
(6,6), ucnonv3yn akmuenotii yenmp 1 - kpusasa cunezo yeema; 2) ¢ YHT
muna (8,8), ucnonv3ys akmuenwtii yenmp 1 - Kpusas Kpacnozo yeema; 3)
¢ YHT muna (8,8), ucnonwv3ysa yenmp 2 — kpueas 3eienozo yeema.

Wtak, MOXHO caenarh BBIBOJ, YTO SHEPreTUYECKH HAumOOJee BBITOJHBIM JIs
monomepoB MKA, MMA wu BMA sBisgercs B3auMOAEHCTBME C  BHEIIHEH
nosepxHocThio YHT Tuna (8,8) Ha paccrosHusx 2,9 A, 2.9 An30 A, COOTBETCTBEHHO,
C HWCIOJb30BAaHWEM AKTHUBHOIO IIEHTpa — aroMa KHCJIOpoJa MoHoMepa. Takoil Tum
B3aUMOJICUCTBHS COOTBETCTBYET Cydaro GU3HUECKOM aicopOLun. DHEPTUu aacopOuu
coctaBisaoT: a1 MKA E,; = 0,22 3B, nma MMA E,; = 0,15 3B u nna BMA E,; =
0,125B.

Jlayiee HaMU pacCMOTPEHBI KJIacTEepHBIE MoJIeau oaHocIoiHpIX YHT Thna «zig-
Zag», coJiepaliue CeMb CIIOEB YIIIEPOHBIX T€KCArOHOB BOJIb OCH TPYOKHU. BBIOpaHbI
YHT Ttunos (6,0), (9,0) u (12,0). Ilpouecc B3auMOACHCTBUSI MOJIEIUPOBAIICS
aHAJIOTUYHO CIIOCOOY, OMUCAHHOMY BbIlIe. B pe3ynbTaTe BBITIOTHEHHBIX PAaCcuETOB
ObUTM TIOCTPOEHBI JHEPreTHYECKHWE KpuBbIE B3ammojeicTBuil. Ha puc. 5, 6 u 7
MPE/ICTABIICHBI YHEPTeTUYECKUE KPUBBIC Mpoilecca aJcOpPOIMOHHOTO B3aUMOICUCTBUS
MKA, MMA u BMA ¢ ogHocioiasiME HaHOTpYOKamu (6,0), (9, 0) u (12,0).

AHanu3  TOMYYEHHBIX  PE3yJbTaTOB  IMOKa3ald, YTO  aJCcOpOIMOHHOE
B3aumojericteue MKA ¢ YHT tuna (6, 0) ¢ ucnonb3oBaHueM LeHTpa 1 MOHOMepa
ManodddextuBHO, dHeprus aacopouuu cocrtaBisger 0,03 sB. Bzaumoneiicteus YHT
(6,0) ¢ MKA mpu wHCHOJb30BaHMM IIEHTpa 2 HE MPOUCXOIUT BOBce. Tarke
masnodddextuBHo B3aumoercteue ¢ YHT (12, 0), snepruun ancopouuu pasusl 0,03 5B
IIPM  B3aWMOJICHCTBUM C HCHOJIb30BaHHEM ILieHTpa 1 MonHomepa u 0,08 3B mpm
UCIIOJIb30BAaHUM AaKTUBHOro I1eHTpa 2. Hawubonee BeposiTeH mpolecc aacopOuuu
moHomepa MKA Hna mnoBepxnoctu YHT (9, 0), nmpuuem u mnepBblid, U BTOPOH
pacCMOTpPEHHbIE IIEHTPhl MOHOMEpa JOCTATOYHO aKTUBHBI (SHEPruu aacopOnuu
cocrarisitor 3,50 3B um 2,76 3B, coorBercTBeHHO). OCHOBHBIE XapaKTCPUCTUKH
B3aMMO/ICHCTBUS MIPEJCTABIICHBI B Ta0JI. 4.

Tun Huamerp | AKTHB. r,A Eax Tabnuua 4. OcHnoenble Xxapaxmepucmuku
VHT |A LEHTP 5B 63aUMOO0CUCMBUA MOHOMEPA MEMAKPUI0801
MOHOMEpA kucnomwr ¢ YHT munoe (6,0), (9,0) u (12,0)
(6,0) 4,70 1 2,9 | -0,03 | 0na 0syx eapuanmos opuenmayuu monomepa
(6,0) 4,70 2 - - OMHOCUMENbHO NOBEPXHOCMU HAHOMPYOKU C
(9,0) 7,05 1 2,9 -3,50 UCNOIb306AHUEM AKMUBHBIX YeHmpos 1 u 2:
(9,0) 7,05 2 2,5 -2,76 r — paccmoanue aocopouyuu, E,y — Inepeusn
(12,0) |9,40 1 28 [-0,03 | adcopoyuu.
(12,0) |9,40 2 2,7 |-0,08

10



s B3aumonaeiicteust YHT ¢ monomepom MMA ananu3 pe3yiabTaToB MOKa3al,
YTO MOHOMEp JOCTaTOYHO AaKTHUBHO AaJCOpOMpYeTCs Ha TIOBEPXHOCTH BCEX
paccMoTpennbix TunoB YHT ¢ wucnonp3oBaHueM O0OMX aKTUBHBIX IIEHTPOB.
Uckmrouenue cocrapisier YHT (6,0) mpu B3auMOACHCTBUM ¢ MOHOMEPOM 4epe3 LIEHTP
2, xorma ancopOuumu He mnpoucxoauT. Cpeaum ocTalnbHBIX paccMoTpeHHbIXx YHT
HapOojiee aKkTUBHA 1O OTHoIeHHIO K MMA wnHaHoTpyOka (9,0), ocoOGeHHO Tmpu
B3aMMOJICUCTBUM C UCIIOJIL30BAaHUEM IIeHTpa 1 MOHOMepa (COOTBETCTBYIOIINE YHEPTUU
ancopOuu cocraBisitor 1,93 5B u 1,58 »B). 3nauenus paccrosHuil agcopouuu
CBUJIETENBCTBYIOT O pealn3alry cIadoro BaHAepBaaIbCOBOTO B3aUMOICHCTBUS BO BCEX
ciayvasix. Pe3ynbrarel npencraBiieHbl B Ta0auLe S.

Tun Huamerp | AKTUB. uentp | I, A | Eyy, Taonuya o. Ocnosnvie
VHT |A MOHOMEpa »B Xapakmepucmuku 63aumooeiicmeus
(6,0) 4,70 1 29 |-0,09 | monomepa MMA ¢ YHT muna (6,0), (9,0)
(6,0) 4,70 2 - - u (12,0) ona osyx eapuanmoe 1 u 2
(9,0) 7,05 1 29 [-015 opueHmayuu MoaeKyivl OMmHOCUMENbHO
(9,0) 7,05 2 3,0 |-0,09 nosepxHocmu - Hanompyoku: I —
(12,0) | 9,40 1 29 |-0,03 paccmoanue aocopoyuu, E,) — snepeus
(12,0) | 9,40 2 2,5 |-0,02 | @ocopouuu.

Jns Bzaumopeiicteust YHT ¢ moHoMepom BMA ananu3 pe3ysibTaToOB MOKA3all,
YTO MPOIECC aJCOPOILIMOHHOTO B3aUMOJCHCTBUS PEaNM3yEeTCsl MPAKTUYECKU CO BCEMHU
tuniamu YHT. Uckmouenne coctaBisier YHT (6,0) npu B3auMoAeCTBUM C MOHOMEPOM
yepe3 LEHTp 2, Korja ajacopOIuu He MPOUCXOAUT. JlJIs OCTaJbHBIX PACCMOTPEHHBIX
YHT wnaubonee aktuBHa 10 oOTHomeHHUI0O K BMA HanotpyOka (9,0) mnpu
B3aMMOJICUCTBHUM C UCTIOJIb30BaHueM 1ieHTpa 1 monekynsl (0,5 3B). B cnyuae YHT Tuna
(12,0) o»Heprus ancopOuMM OKa3ajach JIOBOJBHO MaJlod, TO €CTh JaHHOE
B3aMMOJICUCTBUE SBIISETCS MAJIOBBITOJAHBIM. 3HAYEHUS PACCTOSHUNM aACcOpOIHH,
KOTOpbIE TMpEJACTaBiICHbl B TalJ. 6, CBHUIETEILCTBYIOT O peaau3aiuu ci1aboro
BAHEPBAATBLCOBOTO B3aWUMOJICMCTBUS BO BCEX CITydasix.

Tun Huamerp, | AktuB.ieHTp | I, A | E,.p 9B

VHT MOHOMEpA Tabnuuya 6. OcHnosenble XapaKmepucmuku
(6,0) 4,70 1 2,9 -0,09 ezaumooeiicmeuss monomepa MMA ¢ YHT
(6,0) 4,70 2 - - munoe¢ (6,0), (9,0) u (12,0) ona oeyx
(9,0) 7,05 1 2.9 -0,15 eapuanmos opuenmauuu MOJ1eKy bl
(9,0) 7,05 2 3,0 -0,09 OMHOCUMETIbHO NOGEPXHOCMU HAHOMPYOKU
(12,0) | 9,40 1 2.9 -0,03 C UCNONb306AHUEM AKMUBHBIX UeHmpos 1 u
(12,0) | 9,40 2 29 0,02 2. 1 — paccmosanue aocopoyuu, E,) —nepzus

aocopoyuu.

Takum o00pa3oMm, YCTaHOBJIEHO, YTO HauOoOJee aKTHMBHO B3aUMOJICHCTBUE
MoHoMepoB MKA, MMA u BMA npoucxogutr ¢ YHT (9,0). IlpennouturenbHeit
SABJISICTCS BapUAHT C MCIIOJIL30BAaHMEM aKTHUBHOTO IleHTpa 1. B3ammoneiicTBue B 3TOM
cllyyae peaju3yercs Ha paccTosiHuu 2,9 A st BMA, 2,3 A st MMA, 2.9 A JUISt
MKA. CootBerctBytomue sHepruu anacoporuu - 0,15 »B, 1,93 3B u 3,50 »B.
CpaBHEHME OTHX OHEPIrUil JIOKa3bIBaeT, YTO HambOosee akTuBHO ¢ YHT
B3auMozelcTByeT MoHOMEep MKA.
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2 Puc. 5. Dnepzemuueckue Kpuevle, xapaxmepusyroujue
03 X npoyecc aocopoOUUOHHO20 63AUMOOCIICMBUA MOHOMEPA
memaxpunoeou kucaiomwl: ¢ YHT muna (6,0), ucnonwvsyn
uenmp 1 — kpueasa cumnezo ueema; ¢ YHT muna (9,0),
ucnoawvzya yenmp 1 — kpueas xkpacnozo ueema; ¢ YHT
2 & muna (9,0), ucnonvsys uenmp 2 — Kpueas 3ejeH020
\ w4+ | usema; ¢ YHT muna (12,0), ucnonvsya uenmp 1 — kpueas
34 2 55 &l  cpuonemoeozo yeema; ¢ YHT muna (12,0), ucnonvsya
[ uenmp 2— Kpueas 201y0020 yeema.

02

0.1 laarsilh

uin,2

Puc. 6. Duepcemuueckue Kpuevle, XxapaxKmepusyouwjue npoyecc
aocopouuonnozo ezaumooeiucmeus monomepa MMA: ¢ YHT muna (6,0),
ucnonvzya yenmp 1 — kpueasa cunezo yeema; ¢ YHT muna (9,0), ucnonv3ya
uenmp 1 — kpueasa 3enenozo yeema; ¢ YHT muna (9,0), ucnonvzys yenmp 2 —
Kpusasa kpacunozo yeema; ¢ YHT muna (12,0), ucnonvsya yenmp I— kpueasn
18 2onyoozo yeema; 0) ¢ YHT muna (12,0), ucnonv3ya uenmp 2 — Kpueas
2 guonemosozo yeema.

Puc. 1. Duepzemuueckue Kpuevle, Xxapaxmepuszyloujue npouyecc
aocopouuonnozo ezaumooeiicmeus monomepa MMA: ¢ YHT muna (6,0),
ucnonv3ya yenmp 1 — kpueaa cunezo yeema; ¢ YHT muna (9,0), ucnonv3ya
uenmp 1 — kpueasa 3enenozo yeema; ¢ YHT muna (9,0), ucnonvzys yenmp 2 —
Kpusasa kpacnozo uyeema; ¢ YHT muna (12,0), ucnonvsya yenmp I— kpueasn
2onyoo2o yeema; 0) ¢ YHT muna (12,0), ucnonv3yn eapuanm 2 — Kpueas
¢uonemogozo ysema.

Jlanee paccMOTPEHO B3aUMOJIEUCTBUE CTPYKTYPHBIX COCTABIISIIOIIMX TPOWHOIO
conmosumepa BMA, MMA u MKA c¢ xupaibabiMu ogHocnoiabive YHT tunos (7,1),
(8,4), (10,5). Ilpomecc B3auMOJECUCTBUS, KaK W paHee, MOJCIMPOBAJICA IOIIArOBbIM
npUOIMKEHUEM CTPYKTYPHBIX enuHull - MoHoMepoB MKA, MMA u BMA - k atomy
yriepona Ha noBepxHocth YHT ¢ uCHOnb30BaHMEM OJHOrO M3 AKTUBHBIX LIEHTPOB
MOHOMEPOB (aToMa KHCIopoja Uiu aroma yriaepoaa). Ha puc. 8, 9, 10 npeacrasieHsl
MOJTYYEHHBIE B PE3YyJIbTaTe BHIIIOTHEHHBIX PACYETOB SHEPreTUUECKUE KPUBBIE MpoIecca
afcopOIMOHHOTO B3aumojieiicTBus MoHoMepoB MKA, MMA u BMA ¢ BeIOpaHHBIMU
XUpaJTbHBIMU HAHOTYOYJISIPHBIMU CHCTEMaMU. AHalU3 3THX KPHUBBIX MOKa3all, YTO BO
BCEX CJIydasX Ha HHUX TMPUCYTCTBYeT MHUHUMYM. lIpakThuecku Bce BapHaHTHI
B3aMMOJICHCTBUS J1aJd TIOJIOKUTEIbHBIN pe3yJbTaT, TO €CTh OKa3aJNCh BO3MOXKHBIMHU.
Tonbko ciyuait Bzaumogeicteuss MKA ¢ YHT (7,1) okazancsi sHEpreTMuecKd Majo
Bbiro1HBIM (E,, = 0,03 3B).
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Puc. 8. duepzemuueckue Kpuevle, xapaxmepusyroujue npoyecc
aocopoyuonnozo e3aumooeiicmeusn monomepa MKA: ¢ YHT muna (7,1),
ucnonwv3ysa yenmp 1 — kpusas cunezo yeema; ¢ YHT muna (7,1), ucnonv3ys
uenmp 2 — kpueasa kpacrozo ueema; ¢ YHT muna (8,4), ucnonv3ya yenmp 1
— Kpueas 3enenozo yeema; ¢ YHT muna (8,4), ucnonwvszysa uyenmp 2 — kpueas
duonemosozo yeema; ¢ YHT muna (10,5), ucnoavsya uenmp 1 — Kpueas
2onyoozo ueema; ¢ YHT muna (10,5), ucnonwvzya eapuanm 2 — Kpueas
0pandIce8o2o ysema.

Tun Tluametp, | AkTHB. 1eHTp | I, A | Ean Tabauya 7. OcHogHble XapaKmepucmuku
VHT | A MOHOMepa 5B npoyecca eézaumooeiicmeus monomepa MKA
(7.0) 591 1 29 |-0,03 ¢ YHT munos (7,1), (8,4) u (10,5) ona oeyx
(7,1) 501 2 28 |-018 6apuanmos opuenmavuu Monomepa
8.4) 7.05 1 29 |-012 | ommocumensio nosepxnocmu HanompyoKu c
8,2) 7.05 5 30 |-0,19 UCNOb306aHUEM AKMUBHBIX UeHmpos 1 u 2:
(10,5) | 10,36 1 29 |-303 I — paccmoanue aocopoyuu, E,y — snepeun
(10,5) | 10,36 2 28 | 2,72 | “90copouun.
% 2,5 35T, Al
ELTN oM 1'5\2 o2kt Puc. 9. Duepeemuueckue Kpueble,
\ i xapaxkmepusyoujue npouecc aocopoyuonno20
> o N é3aumodeiicmeus monomepa MMA: ¢ YHT muna (7,1),
o ) 016 ucnonv3yn yenmp I— kpueas cumnezo yeema; ¢ YHT
' A muna (7,1), ucnonv3ya yenmp 2 — Kpueas KpacHozo
54 i \ uyeema; ¢ YHT muna (8,4), ucnonvzya wuenmp I-
\ 028 Kpueas 3enenozo yeema; ¢ YHT muna (8,4), ucnonwvsys
2,74 \ / uenmp 2 — Kkpueas gpuonemogozo yeema; ¢ YHT muna
- (10,5), ucnonvzya uenmp I— Kpueas opaniiceeoco
294 04 ¥ ueema; ¢ YHT muna (10,5), ucnonvzys yenmp 2 —
o . Kpueas 201y06020 ygeema.
Tun Huamerp, | AKTHB. A | Eg, Tabnuuya 8. Ocnosnvle Xapakmepucmuku
YHT LEHTP 5B e3aumooeiicmeus monomepa MMA ¢ YHT
MOHOMEpA muna (7,1), (8,4) wu (10,5 ona oeyx
(7,1) |59 1 29 |-3,06 | eapuanmos opuenmayuu Monomepa
(7,1) 591 2 2,7 |-0,13 | omuocumenvno nosepxmnocmu nanompyoxku c
(8,4) 7,05 1 29 |-2,43 UCNOIb306AHUEM AKMUBHBIX YeHmpos 1 u 2:
(8,4) 7,05 2 2,9 -0,44 I — paccmosanue aocopoyuu, E,y — rnepeus
(10,5) | 10,36 1 30 |[-3,05 | aocopoyuu.
(10,5) | 10,36 2 25 |-0,39
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Puc. 10. Iuepzemuueckue Kpuewvle, xapaxkmepusyrujue npouecc
a0CcopOUUOHHO20 63AUMOO0CICMEU MOHOMEPA Oymuimemaxkpuiam: c
YHT muna (7,1), ucnons3ya yenmp 1 — kpueasa cunezo yeema; ¢ YHT
muna (7,1), ucnonvzya yenmp 2 — kKpueasa gpuonemosozo ueema; ¢ YHT
muna (8,4), ucnonv3ya yenmp 1 — kpueasa kpacnozo yeema; ¢ YHT muna
(8,4), ucnonvsys yenmp 2 — kpusas 2onyoozo yeema; ¢ YHT muna (10,5),
ucnonv3ya uyenmp 1 — kpueaa 3enenozo uyeema; ¢ YHT muna (10,5),
UCnONB3YA UeHmP 2 — KPUBAA OPAHIHCEB020 Ueema.

Tun Huametp, | AKTHUB. r Eax
YHT HCHTP A °B Taonuya 9. OcHoeHble XxapakKmepucmuxu
MOHOMEDPA ezaumooeiicmeus monomepa bMA ¢ YHT

(7,1) 5,91 1 2,9 1-0,18 muna (7,1), (8,4) u (10,5) ona oeyx eapuanmos
(7,1) 5,91 2 2,8 |-0,13 | opuenmayuu  momomepa  ommocumenvhno
(8,4) |7,05 1 29 [-0,14 | noeepxnocmu nanompyoku c ucnonvzoeanuem
(8,4) 7,05 2 3,0 |-0,10 akmueHnvlx yenmpos 1 u 2: r — paccmosanue
(10,5) | 10,36 1 2,9 |-0,14 | aocopouuu, E,,— 3nepeus aocopouuu.
(10,5) | 10,36 2 2,8 |-0,10

AHanu3 MNOJy4YeHHBIX HHEPruil aAcopOIMHU MOKa3aj, 4YTO Uil CTPYKTYpPHOMU
cocTaBisionieil  TporHoro comoiumepa — MKA - Haubosiee mpeanoYTUTETHLHBIM

apisgercss B3aumopeiicteue ¢ YHT tuma (10,5): 3HaueHuss sHepruil ancopOruu
MaKCUMaJbHbl M3 BCEX IIOJYYEHHBIX TIpu pacuetax. Ilpm »sTtom  OGoiee
MPEANOYTUTENBHBIM 0Ka3aJICsl BAPUAHT B3aUMOJIEUCTBUSA C UCIIOJIb30BaHUEM aKTHBHOTO
nentpa 1. Paccrosinue B3ammopeicTBusi (paccTosiHHE aacopOlMHM) B JTOM CiIy4ae
coctaBuiio 2,9 A. B cnyyae MMA BBITOJHBIX C SHEPreTUYECKOW TOYKH 3PEHUS
B3aMMOJICHCTBUN HECKOJIBKO: 3TO B3ammojeicteusi ¢ YHT (7,1), (8,4) u (10,5) npu
ucnoias3oBanun 1eHtpa 1. Ilpu »Tom OoJjiee MPEANOYTUTEIHHBIMU  SIBIISIOTCS
B3aumoyericteust ¢ YHT (7,1) u (10,5). JIna monomepa BMA Takxe Bce BbHIOpaHHBIC
tunibl  YHT  mokazanu  OpakTUYECKH  OJIMHAKOBBIE  PE3yNbTaThl  (PHEPruu
B3aumojiericteust ot 0,13B no 0,18 3B). Bece cnydan B3auMoJelCTBUS COOTBETCTBYIOT
dbuznyeckoi axcopouu.

Wtak, ycTaHOBIEHHBIM (PaKkT B3aUMOACUCTBUSL CTPYKTYPHBIX €IUWHHUL TPOMHOIO
conoiiumepa MKA, MMA u BMA c NOBEpPXHOCTbIO XHUPAJIbHBIX U aXUPAIbHBIX
omnHocnoitHbIX YHT o0OBsSICHSET MeXaHW3M CO3JaHHS KOMIIO3HUTHOTO ITOJUMEPHOIO
Marepuajia Ha OCHOBe TpoitHoro comnojumepa MMA+BMA+MKA, nonupoBaHHOTO
HAHOTPYOKaMu, TpPHU aJCOPOIMOHHOM B3aMMOJICHCTBUM MOHOMEPOB COIOJIUMEpPA C
VYHT, npuBoasiineM K CO31aHNI0 CTAOUIIBHBIX TOJMMEPHBIX KOMILICKCOB.

B mn. 3.2. mpencraBieHbl TEOPETUYECKHE HWCCICIOBAHUSA MEXaHWU3Ma
B3aUMOJICHCTBUSA OJIHOTO W3 OCHOBHBIX COCTABJISIIOIIMX PACCMOTPEHHOTO TPOWHOTO
COTOJIUMEPA, TPHUCYTCTBYIOIMIETO B OOJBIIEM MPOIEHTHOM KOJUYECTBE (3a cuer
MPUCYTCTBUS KAK B OCHOBHOM COTIOJIMMEPE, TAK U B BEILIECTBE - KATAIM3ATOPE MpoIiecca
MOJIMMEPHU3AIINK) - TToJIMMEeTUIMeTakpmiara ¢ ogHociaoliHbiMu YHT. OcHoBbIBasich Ha

pe3yJibTaTax BBIMIOJIHEHHBIX TEOPETHUYECKUX HCCIeA0BaHUM, ObUIM BbIMOJHEHBI DFT-
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pacuetbl mporieccoB B3aumojenctBus YHT (8,8), (7,1), (9,0), (8,4) u (10,5),
o0JaaroMX MaKCUMAJIbHON a/IcCOPOLIMOHHON aKTUBHOCTBIO MPU B3aUMOJIEUCTBUU CO
CTPYKTYPHBIMH COCTABJISIIOIIMMH METHJIMeTakpuiara, ¢ ¢parmentom [IMMA [-
CH,C(CHj3)(COOCHj3)-], cocTosIImuM U3 TpeX CTPYKTYPHBIX eauHull (N = 3).

Jliist MoaenupoBaHus Ipolecca aJcopOIMOHHOIO B3aUMOJICUCTBHS B KaueCTBE
aKTUBHOTO IIeHTpa B cTpykrype IIMMA Obu1 BBIOpaH aTOM KHUCIOPOAA, YTO
0OYCJIOBJICHO TMOJYYEHHBIMH paHee Pe3ysbTaTaMH M0 U3YyUYEHHUIO aJCOpOIMU MOHOMEpPA
[IMMA na noBepxHoctu YHT. [Iponiecc B3auMoieiicTBUSI MOJIEIUPOBAICS MOIIArOBbIM
npubmmkeneM gparmenra [IIMMA k atomy yrinepona nosepxaoctd YHT BeIOpaHHBIX
tumoB ¢ marom 0,1 A. Jna wmomemuposanus YHT wucnonb3oBaHa MOJENb
MOJIEKYJISIPHOTO KJacTepa. ATOM Yriepojia HaXOJUJICA MPUMEPHO B IIEHTPE KiacTepa,
YTO MO3BOJIMIIO M30ekaTh KpaeBbix 3((exToB. B pe3ynpTaTe BBHITOJTHEHHBIX PAcUeTOB
ObUTM TIOCTPOEHBI JHEPreTHUECKHWE KPHUBBIE MpOIEcca B3aMMOJCHUCTBUS, KOTOpbIC
npenacrasieHbl Ha puc 11. OcHOBHBIE MapaMeTphl aJcOPOIMOHHOTO B3aUMOICHCTBUS
npeacTaBieHsl B Tad. 10.

Tun [TonumeTnimeTakpuiiar

YHT | A E.., 9B
(7,1) 29 0,14 Taonuuya 10. OcHognuie XapaKmepucmuku
(8.8) 2,9 -0.12 é3aumooeiicmeus ¢pazmenma
(9,0) 2,9 -0,31 ROUMEMUIMEMaKpuIama c yenepoonbimu
(10,5) 2,9 -0,28 Hanompyokamu munoe (8,8), (9,0) (7,1) u (10,5): r —
(8,4) 3,0 -0,31 paccmoanue aocopoyuu, E,y — snepzua aocopoyuu.

P

0,&"'—)1 ------------------

03

0,2

Puc. 11 Duepeemuueckue Kpuevle, Xapaxmepusyloujue npouyecc
aocopouuUoOHH020 e3aumooeiicmeus dpazmenma
nonumemuamemaxpunama: ¢ YHT muna (7,1) — Kpueasa cunezo yeema; c
YHT muna (8,8) — kpusas kpacnozo ueema; ¢ YHT muna (9,0) — kpusas
3enenozo yeema; ¢ YHT muna (10,5) — kpueasa ¢puonemosozo uyeema; c
YHT muna (8,4) — kpueas 2o1y6ozo ysema.

[TonyueHnHble pe3ysbTaThl CBUIAETEIBLCTBYIOT O TOM, 4TO Bce BbIOpaHHble YHT
MOTYT 00pa30BbIBaTh KOMIUIEKCHI ¢ (parmentom I[IMMA, coxaepxamem Tpu
CTPYKTYPHbBIE€ €IMHULIbI, IPU 3TOM 00pa3yIoluecs KOMIUIEKCh cTa0uiIbHbL. PaccTosHus
B3aMMOJICUCTBUS XapaKTepHbI s (pU3ndeckoil aacopOLmm.

B n. 3.3 BeIMONHEH aHATN3 IEKTPOHHO-IHEPTETUIECKOTO CTPOSHHUS KOMILIEKCOB,
obopazoBanHbix YHT  pasmuunbix  timoB W ¢parmentom [IMMA |-
CH,C(CHj3)(COOCHj;)-], (n=3). Jlns uccnenoBanus Oblau BeIOpansl YHT, mokasasiive
MaKCUMaJIbHYIO aJCOPOITMOHHYIO aKTUBHOCTh B OTHOIICHHMH MOHOMEpoB MMA wu
dbparmenta [IMMA. Ha puc. 12 npuBeaeHbl 0JTHOAIEKTPOHHBIE CIIEKTPHl U3YYECHHBIX
HAaHOKOMIIO3UTOB. AHanW3 INMPUHBI 3amnpemeHHod 30HbI AEy  amncopOLMOHHBIX
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KOMITJIEKCOB OOHApPYKWJI, YTO CHCTEMa IO THUITY POBOJUMOCTH MPEICTABISET COOOU
nonynpoBogauk (AEy Bapeupyercst ot 0,10 3B 1o 2,8 3B a1 pa3HbIX KOMIIIEKCOB).
Takum o0pa3oM, BBeJ€HHE MOJTYMPOBOASIIMX HAHOTPYOOK B MOJUMEPHYIO MATPHUILY
NOJMMETHUIIMETAaKPHUIIaTa, SBJISIFOIIYIOCS IO THUIY MPOBOJUMOCTH JHAIJICKTPUKOM [7],
MPOBOJUT K MOSBJICHUIO TOJIYNPOBOMASIIUX CBOMCTB Y IMOJYYEHHOTO MOJIUMEPHOTO
HaHOKoMHo3uTa. Pesynbrate! ucciaenosanus AEg npencrasiensl B Tabnuue 11.

Tun

YHT

Monekyna | Bapuanr [[IupuHa 3anpereHHon

Taonuua 11. 3nauenusn

MPUCOCIUHCHUA

30HBI AEg, 5B

(9.0)

(10,5) | [-CH2C(CHs)

(7’ 1) (COOCH3)']n

(8.4)

AKTHUBHBINA
LIEHTP aTOM
KHUCJI0pOJa

0,26

0,45

0,10

1,30

WIUPUHBL 3ANPEU{eHHOT 30HbL
NONUMEPHBIX  KOMNJIEKCOG,
nONMYYEHHBIX npu
npucoeouneHuu @pacmenma
IIMMA x YHT pa3znuunsix
munoe.

» Puc.12 Cnexkmpuol
- 4 — 00H0I/1EKMPOHHBIX
— Lo — . COCmMoAHUIL:
“ = a) 1 — YHT muna (7,1), 2 —
= s cucmemvr «IIMMA + YHT
; (7 )»;
: 0) 1 — YHT muna (10,5), 2 —
«(IIMMA+YHT

A ..
t: P ETEERERTERERTE

2,4 T - —

- i cucmembl
gl (10,5)»;

: - bl = - 6) 1 — YHT muna (8,4), 2 —
o - cucmemvt  «I[IMMA+YHT
2] (8,4)»;

2) 1 — YHT muna (9,0), 2 —
«IIMMA+YHT

-42 + _
4,4 1
46 -_—

a6

—_— 48

s cucmemaol
2) [>+] . - (9,0)».

Ntak, nosiydeHHbIE pe3yJbTaThl MO3BOJIAIOT IPOTHO3UPOBATH BO3MOYKHOCTH
MPUMEHEHUS HAHOKOMIIO3UTOB Ha ocHOBe IIMMA, nonupoBanHoro YHT, B kauectBe
Marepuaia MpPUOOPOB HAHOAJICKTPOHUKH, OOJAJAIOMIETO MOJYIPOBOJHUKOBBHIMU
CBOWCTBaMU.

B I'naBe 4 npencraBieHo onrcaHue crnocoda MmoiayyeHuss U HEKOTOpbIe CBOWCTBA
HOBOI'O KOMIO3UIIMOHHOTO MaTepuaia Ha OCHOBE TpoiHoro cononumepa MMA, MKA
u bBMA, nonupoBannoro YHT.

B n. 4.1 onucana pa3paboTaHHasi HaMU MOJIENb 000PYOBaHUs, MO3BOJISIOIIETO
HaMWJIy4ylIuM o0pa3oM JoOuThest paBHOMepHOro aucneprupoBanus YHT B nonuMepHyto
MaTpuiy. 3asBIEHHOE YCTPOMCTBO OTINYAETCA JOCTATOYHOW MPOCTOTOM M3TOTOBJIEHUS
KOMIIO3UTHBIX MAaTE€pUAJIOB, YHHUBEPCAIBHOCTBIO W JKOHOMHYHOCTBIO. Y CTPOUCTBO
paboTaeT cieayromM o0pa3om:

1. HMucneprupoBanue YHT B pactBoputene (Hampumep, 3tanotie). IIpouecc
OCYILECTBIISIETCS B YJABTPAa3ByKOBOW BaHHOYKE ¢ BOaoW B TeueHue 20 - 30 muH. nipu t <
24 - 25 °C. 3ateM pacTBOPHTENIb OTTOHSETCS TaKUM 00pa3oM, 4TOOBI HE IPOMCXO/IMIIA
koaryssiiust YHT (mipu uciapeHuu B KHUIKOCTH HE TOJDKHBI MOSIBIIATHCS Ty3bIPH ).

2. [Iponecc  agucneprupoBaHusi B YJIbTPa3BYKOBOM  BAaHHOYKE  CHCTEMBI
«nosuMmepHbid nopomok + YHT» B reuenne 7-10 mun.
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3. TIporiecc BBICYIIMBAHUS TIOJIMMEPHOTO HAHOKOMITO3UTA TIPH 1°C -

Hamu co3nan onbITHBIN 00pa3el yJlIbTpa3ByKOBOTO YCTPOMCTBA JJisi JOTIMPOBAHUS
VYHT B marpuny tpoiHoro conoiuMmepa. Onupasch Ha pe3ysbTaTbl TEOPETUYECKUX
VCCIIEIOBAHUM, JIOKA3aBIIMX BO3MOXKHOCTH B3aumoneuctsus YHT ¢ MoHOMepamu
TPOMHOTO COMOJUMEpPa, M UCIOJb3YS METOAbl TPUTOTOBICHUS IOJIUMEPHBIX
KOMITO3UTOB, nonupoBaHHbIXx YHT (BHeceHne HaHOTPYOOK B MOPOIIOK TPOHHOTO
conmomumepa MMA, MKA wu BMA, Ha3piBaeMOro B TIPaKTUKE CTOMATOJIOTHHU
"KapOoneHnt"), HamMu OBUIM H3rOTOBJIEHbl HOBBIE MOJHUMEPHBIE KOMIIO3UTHBIE
MaTepHuasbl Ha OCHOBE BHIOPAHHOIO CONOJIMMEPA € Pa3IN4HbIM coaepxanueM YHT.

B n. 4.2. npencraBieHbl SKCIEPUMEHTAIBHBIC U3MEPEHUS HEKOTOPBIX (hH3HKO-
MEXaHUYECKUX XapaKTEPHUCTHUK HAHOKOMIIO3MTAa HA OCHOBE TPOMHOIO CONOJIMMEpa
MMA, BMA u MKA, nontpoBanHoro YHT. BplOpan mnoauMepHblid MaTepual,
KOTOPBIM TIpeACTaBisieT COOOM KOMIIO3UIIMIO THUMA '"MOPOIIOK — JXKUAKOCTH'. B
KQ4ueCTBE MOJMMEPHOIrO MOPOIIKA MPUMEHSIETCA CYCHEH3UOHHBIM TPOMHOW COMOJIUMEDP
MMA, BMA u MKA. XuakocTh npeacTaBieHHOro nojimmepa — MMA, coaepxkaniuii
aanykT snokcuaHou cmonbl 1 MKA, aumerwnmaparonyuuH, crabunusatop. Beioop
JTAHHOTO TOJIMMEPHOTO MaTepuajia OOYCIOBJIEH TEM, YTO MPOIECC IMOJTUMEpU3AIUU
MPOUCXOAUT O€3 JOMOTHUTENbHBIX YCIOBHHM (IMPU KOMHATHOM TeMIIEpaType), Takke
MOJIUMEp JIETKO oOpabaThiBacTCsi M mojupyerca. B kadectBe Moaudunupyroniei
n00aBKM JUISl CO3/IaHMsI KOMIIO3UTHOTO TIOJIMMEPHOTO MaTepuaia, o00Jadaroniero
YIYUYIIEHHBIMA ~ AKCIUTyaTallMOHHBIMM ~ XapaKTEPUCTHUKAMH, OBUIM  HUCIIOJIb30BAHBI
YIIEPOJHbIE HAHOTPYOKH, KOTOpPbIE BBOAWIACH B TOJMMEpPHYHO MaTpuiy. bbuia
MOATOTOBJIEHA cepusi 00pa3ioB (pazmepamu 15x10x SMM) ¢ pa3IUYHBIM MPOIEHTHBIM
cogepxkanneM YHT (ot 0,01 mo 0,05 mac.% ot 001meit Macchl MOJMMEPHOTO ITOPOIIIKA)
u obOpaszen cpaBHenus 6e3 YHT (0 mac. %) - Ga3oBsiii oOpazen. [Ipumep oGpasiios
npecTaBieH Ha puc. 13.

Puc. 13 Oopa3zvl nonumepuvix mamepuanoe oez YHT (oopaszey

- cpasnenusn) u ¢ YHT 0,05 mac. %.

[IpuroroBneHHbIe 00pa3ibl C pa3TUYHBIM MPOILIEHTHBIM cojepkanuem YHT 0,01
Mmac.%, 0,03 mac.% u 0,05 mac.% u 6e3 YHT Oblmu moaBEeprHYTH MCIBITAHUSIM JIJIs
OTpe/IeNICHUs] HEKOTOPBhIX Hanbosee 3HaUUMbIX (PU3UKO-MEXaHUUECKUX XapaKTEPUCTHK.

Bo-niepBbIX, NpUTOTOBIIEHHBIE OOpa3lbl ObUIM MOABEPrHYTHl HCIBITAHUIO Ha
TBepAOCTh Mo Meroay PokBemna c¢ momomibto TBepaomepa TKCM-14. M3mepenwus
TBEPAOCTH MPOBOJATCS BJIABJIMBAHUEM AJIMa3HOTO MHJIEHTOPA IIPHU YCIOBHOW Harpyske
HRC 45krc/MmM® B HECKOJIBKHX TOJISIX, HE MeHee 7-10 YKONOB Ha KaIOM 00pasle Mo
Bcell moBepxHoCcTU. [loydeHHble yCpeITHEHHbIE 3HaYeHus TPEeICTaBICHbI B Ta0. 12.

Conepranne YHT 3 |0 0,01 0,03 0,05 Tabnuua 12. 3nauenusn meepoocmu
MTOJTUMEPHOM N
o KOMRO3UMHBIX 00pA3y08 HA OCHO6E MPOIHOZ0
Marepuaie, %
3914 4412 5224 (6312 cononumepa ¢  paziuyHLIM  HPOYEHHMIHBLIM
‘TBEepHoCTh + O, , cooepycanuem YHT, o — cpeonexeaopamuunoe
HRC 45krc/mMm OMKIOHEHE.
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Ha pucynke 14 npeacraBieHa rpaduueckas 3aBUCHMOCTb —TBEPIOCTH
MOJIYYeHHBIX 00pa3LoB OT nporeHTHoro coaepxkanust YHT B Hux.

80
2 60
1)
S 40
[="
2 20
[
0 Puc. 14 3asucumocmov meepoocmu oopazyoe om
-0,02 1E-16 0,02 0,04 0,06 npoyenmnozo cooepycanun YHT 6 nux.
Coaep:xanue YHT, %

Jlanee Oblla W3MEpeHa MPENENbHO JOMyCTHMas Harpy3ka, T.e. OIpeaeicHa
paspyliaromiasi Harpy3ka TPUTOTOBIEHHBIX OOpa3loOB C pa3HbIM MPOIEHTHBIM
conepxkanueM YHT u obpasua 6e3 Hux. M3MepeHus: mpoBOIMINCH C UCIIOJIb30BAHUEM
YHUBEpPCAIbHOW HUcHbITaTebHOW MammHbl  POM-50-1. TlonmydeHHble 3HaueHUsA
IpuBeICHBI B Tabmuie 13.

Tabnuya 13. 3nHauenus MAKCUMANbHO OONYCMUMOU HAZPY3KU U  Pa3pyuianuezo
HANPANCEHUA KOMNOZUMHBIX 00PA3Y06 HA OCHOBE MPOIIHO20 CONOAUMEPA C PAZHBIM NPOUEHIMHbIM
cooepycanuem YHT.

Conepxxanne YHT B monmumepHOM 0 0,01 0,03 0,05
Marepuaie, %

MakcuManbpHO JorycTrMast Harpyska F, H 62,15 64,83 69,20 73,48
Paspymaroliiiee HanpsHKeHUe MpH CXKaTUU 0,041 0,043 0,046 0,049
G.p, MIIa

Ha puc. 15 u 16 mnpexncraBiieHbl cienyionme rpapuueckue 3aBHUCUMOCTH:
MAaKCHUMaJIbHO JIONyCTHMAas Harpy3ka oOT TMpoUeHTHOro conaepxkanuda YHT wu
a3pylIaAIIee HATPSHKEHUE OT MPOLEHTHOro coaepxanns Y HT.
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Taxum oOpazom, BBenenne YHT B 00beM monuMepHONW MaTpHIbl B KOJTUYECTBE
0,05 % obecneunBaeT CyIIECTBEHHOE YJIYUIIGHHE OSKCIUIyaTallMOHHBIX CBOMCTB
NOJIUMEPHOTO ~ MaTepuasia 0e3  KPUTHYECKOTO  YXYJUIEHUS €ro  IBETOBOM
XapaKTEPUCTUKH, UTO SIBJISIETCS BaKHBIM TpeOOBaHMEM, HAITPUMED, B CTOMATOJIOTHH.

B n. 4.3 npeacTaBieHbl SKCIIEPUMEHTAIBHBIE U3MEPEHUS JIEKTPOIPOBOHOCTH
MOJIMMEPHBIX HAHOKOMIIO3UTOB HA OCHOBE TPOMHOro comoiumepa. s sToro Obuin
U3rOTOBJIEHBI 00pa3ibl auamerpom 20 MM u TouuHou ot 0,5 mo 1,5 mM. B xayectBe
AMEeKTpOohu3ndecKoit XapaKTePUCTUKHU UCCIIEeI0BAACh MIPOBOAUMOCTh
HAHOKOMIIO3UTHOT'O MaTepuajga Ha OCHOBE TPOMHOIO comojauMepa ¢ J100aBICHUEM
Pa3JIMYHOTO KOJUYECTBA YIJIEPOJHBIX HAHOTPYOOK. VcObITaHUST MPOBOJIUIUCH C
WCITOJIb30BAaHUEM TPEru3noHHOTO IndpoBoro m3mepurens LCR mapamerpos. [Ipudop
MO3BOJIIET U3MEPSITH COMPOTUBJICHUE MPU PAa3HBIX YACTOTAX U PA3HOCTH MOTEHIIUAJIOB
Npu MapauleibHOM U TOCJieAoBaTeIbHON cxeMe 3amemieHus. s u3mepeHus
MIPOBOJIMMOCTH K TIOJYYEHHBIM 00pasiiaM MPUKIIAIbIBAJIach Pa3HOCTh MOTEHIIMAJIOB B
nuanaszone oT -1 B 1o 20 B ¢ wactotamu 200 xI'u, 300 xI'n u 400 xI'u. Pe3ynbTarsl
npecTaBieHbl Ha puc. 17.
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U'l : ")/I—— l/ﬂ \\4 Puc. 17. IlIposodumocmv mamepuana npu
Q= T \ /l 3\ Pa3nuuHbIX 3HAYEeHUAX pasnocmu
Sa Do 5,00 15,00 X‘P nomenyuana oaa wacmom 200 kI'y zpagpux
U B cunezo yeema, 300 kl'y - zpaghux kpacnozo
L -10 ! ) ueema u 400 xl'y - cpaguk 3enenozo
yeema.

[Tony4yeHHble HAMHM 3KCIIEPUMEHTAIbHBIE 3aBUCUMOCTH MOXKHO OOBSICHUTH, €CIIU
y4ecTh, 4yTo KoHueHTpauusd YHT B mommmepHOM Marepuanie IOCTAaTOYHO JajeKa OT
nopora nepKoysiuu. B 3ToMm ciyyae BHECEHHBIE B MOJIMMEPHYIO MaTPUILy HAHOTPYOKH
BBICTYIIAIOT B KAayeCTBE JOMNOJHUTENIBHBIX COINPOTUBIEHUNW, KOTOPBIE MOAKIFOYEHBI
MapajyIe]IbHO K YK€ MMEIOLIEHCS CETKE CONPOTUBIICHUM B cpeae mnoiauMmepa. Toraa
3HaYeHHE MPOBOJUMOCTH MOKHO MPEACTABUTD CIIEIYIOIIUM 00pa3oM:

G=G,, +Gar,

rae Gy — mnpoBoguMocTh mnonuMmepHoi cpenbl, Gent — mpoBoaumocts YHT.
CoOTBETCTBEHHO, POCT MPOBOJUMOCTH NPH HU3KHX YAcCTOTaX OOYCJIOBIIEH MaJleHUEM
conpotuBieHuss YHT B HM3KOUAaCTOTHOM 00JacCTH, YTO JTABHO XOPOIIO H3BECTHO U3
TEOPETUYCCKUX MCCIICAOBAaHUI, OMUCAHHBIX B padoTe [7]. Ha ocHOBaHMM MPUBEICHHBIX
pacyeToB MOKHO CAENaTh BBIBOJ, YTO aMIUIMTyAa MEPBOW TAPMOHHMKU TOKA C POCTOM
aAMIUTUTY/bl IEPEMEHHOTO TOJISI UCHIBITHIBAET CJIOKHBIE YOBIBAIOUIUE OCHMIUISIUU. DTO
IIO3BOJIIET B IIMPOKOM  HWHTEpPBAJIE 3HAYEHUHM C IIOMOLIBIO  MEPEMEHHOIO
AIIEKTPUYECKOrO TOJIA YIPABIATh AaMIUIMTYAOW JAaHHOW TrapMOHMKH. [losmydensr
DKCIEPUMEHTAIIbHBIE 3aBUCHMOCTH, KOTOPBIE NOATBEPKAAKOT IPEACTABICHHBIC HAMH
pacueTsl. Y CTaHOBJICHO, YTO CJIO’KHAs 3aBUCUMOCTh Ha 0o0Jiee BBICOKOM 4acTOTe CBS3aHa
c nepexogoMm auHamuku YHT B Oonee BbicokouyacTOTHYIO obOmacte. Ha puc. 18
IpeJICTaBlIeH rpahuK, HATJIAIHO WUTFOCTPUPYIOLIUI TaHHBIM MEXaHU3M.
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) \§\V —_— Puc. 18. 3asucumocmsv nposodumocmu
g # (L mamepuana om uacmomslt, 013 1B zpagpuk
.- 250 300 350 400 | cumnezo ueema, 5B - zpagux Kpacnozo
i ueema, 10B - zpaghux 3enenozo yeema, 15B -
\-10 f,fu ) epaguk puonemosozo ueema, 20B - epaghux

20710020 yeema.

Takum oOpa3oM, TIOTy4eHHBIE HAMU OSKCIEPUMEHTAIBHBIE  PE3YyIbTaThl
MOJIHOCTBIO COTJIACYIOTCS C TEOPETHYECKMMHU pacyeTaMu. IJTO, B CBOIO OYEpElp,
IIO3BOJIAET HCIIOJB30BaTh IOJyYEHHBIE 3aKOHOMEPHOCTH Ul KOHTPOJISI KadyecTBa
o0pa3lloB M YCTaHOBIJICGHHsI TPOIEHTHOro coaepkanwss YHT B HuUX MO JaHHBIM
BOJIbTAMIIEPHBIX XapaKTEPUCTHUK, CACIAHHBIM B PA3JIMYHON YaCTOTHOM 00JIacTH.

OCHOBHBIE PE3VYJIIBTATBI W BbIBOJAbI. B 1nporecce BBINOJHEHUS
JUCCEPTALMOHHON pabOThl B COOTBETCTBUU C IMOCTABJICHHOM LEIbIO OBLIM IMOJIY4EHbI
CJIEIYIOLME OCHOBHBIE PE3YJIBTATHI U C/IEJIaHbI BBIBOJIBIL:

1) HWccnenoBaHa BO3MOXKHOCTh OOpa3oBaHHs TPOWHOTO COIOJIMMEpPa HAa OCHOBE
MeTUJIMETaKpuiIaTa, OyTHUIMETaKpuiaTa U METAaKPUIOBOM KHUCIOTHI. Y CTAHOBJIEHO, YTO
IIPOLIECC COIOJIMMEPULIA3UM MOHOMEPOB C METAKPWJIOBOM TPYNIOW MPOUCXOTUT IO
TUIY OJIOK-COMOJIUMED.

2) Ha ocHOBaHMHU TEOPETUYECCKHUX PACUCTOB, BHIITOJHEHHBIX C UCTIOJIB30BAHUEM METO/a
DFT, nokazana ajacopOLIMOHHAs AaKTUBHOCTb CTPYKTYPHBIX €OUHUL TPOWHOTO
comojuMepa MeTUJIIMETaKpuiaTa, OyTHIMETaKpuiaTa W METAKPUIOBOM KHUCIOTHI B
OTHOUIEHUH  OJIHOCIOMHBIX  YIJIEPOJHBIX  HAHOTPYOOK,  HMCIOJB3YEMBIX I
MOAM(PUIMPOBaHUS BBIOpaHHOrO comosuMepa. Haumbonee axkTUBHBIM —OKa3ajocCh
B3aMMOJIEUCTBUS MOHOMEPOB ¢ HaHOTpyOKamu (8, 8) u (9,0). Ycranosnensl Hanbonee
3¢ (dEeKTUBHBIE TEHTPHI aACOPOIMK BBHIOPAHHBIX MOHOMEPOB: BO BCEX CIIy4asiX HUMH
OKa3aJIMCh aTOMBI KACI0pOAa MOHOMEPOB. IlosryueHHbIE pe3yJIbTaThl T0KA3BIBAIOT, YTO
OCHOBHBIM MEXaHHU3MOM, IO3BOJISFOLIUM MoJIy4aTh CTaOWJIbHBIE TOJMMEPHBIE
KOMIUIEKCHI, TOMUPOBAaHHbIE YIJIEPOJHBIMU HAHOTPYOKaMHU, SIBISIETCS aJCOPOLIMOHHOE
B3aMMOJICHCTBUE CTPYKTYPHBIX cOCTaBisitomiux conoiumepa MMA+BMA+MKA ¢
YTIEPOIHBIMU HAHOTPYOKaAMHU.

3) U3ydeHbl W TPOAHAIM3UPOBAHBI OCOOCHHOCTH 3JEKTPOHHO-3HEPTeTUYECKOTO
CTPOEHHUS TMOJMMEPHOIO HAHOKOMIIO3UTAa Ha OCHOBE TPOMHOrO COMOJUMEPA,
JOMUPOBAHHOTO  YIJIEPOAHBIMU  HAHOTpYOKaMu.  YCTaHOBJIEHO, YTO IIMPUHA
3anpelteHHon 30HpI AEg ancopOIMOHHBIX KOMIIIEKCOB, ONpenaensgeMas KaKk pa3sHOCTh
SHEpPruil BepxHed 3amoyiHeHHOW Egsvo M HibkHER BakaHTHOM Eygyvo opOuTaneit, mo
TUIy  TPOBOJMMOCTH  IMO3BOJISIET  OTHECTHM  CO3J@HHBIA  HAHOKOMIIO3UT K
noxynpoBonHukam (BennunHa AEg Bapeupyercs ot 0,10 5B go 2,8 5B mns pasHbIx
KOMIUIEKCOB), 4YTO OTJIMYaeT €ro OT HCXOJHOro ToJuMepa, 00JaJaromero
JUAJIEKTPUYECKOW  MpOBOAMMOCTBIO.  [lomydeHHble  pe3ynabTaTbl  MO3BOJSIOT
IIPOTHO3UPOBAaTh CO3JAHME HOBBIX KOMIIO3UTHBIX ITOJMMEPHBIX MaTEPHUATIOB C
BApbUPYEMBIMH MPOBOJISAIIMMH CBOMCTBAMM.

4) TlpemnokeHa W ampoOUpoBaHa MOEAb YCTAHOBKH, IO3BOJISIONIAS HAMITYYIIHM
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oOpa3oM o00ecrneuyuTh pPaBHOMEPHOE AUCIIEPIHMPOBAHHME YIJIEPOJHBIX HAHOTPYOOK B
noiuMepHyto matpuily. C MOMOIIBIO pa3pabOTAHHOIO METO/AA ObLIM TOJYYEHBI
OMbITHBIE  00pa3lbl HAHOKOMIIO3UTA HA  OCHOBE  TPOMHOrO  COMOJUMEpPA
MMA-+BMA+MKA ¢ pasauunbiM nponeHTHbIM coaepxanrem YHT (0,01-0,05 mac.%).
5) BbIMogHEHBI  AKCIECPUMCHTAJIBHBIC  HMCCICIOBAaHUSA  HAaWOOJEe  3HAYMMBIX
MPOYHOCTHBIX  XAPAKTEPUCTUK (TBEPAOCTHU, TMPEIACIbHO JOMYCTUMOM HArpy3KH)
TporiHoro comosumepa MMA, BMA u MKA 1o u mocie BBEICHHUS YIJIEPOJHBIX
HAaHOTPYOOK C HCMONBb30BaHUEM MpHOOpa IJs HU3MEpPEHHUs TBEPAOCTH IO METOIy
PokBemna u yHHBepcaidbHON HcHbITaTeNbHOM Mammubl POM-50-1. YcranosneHo, uto
MOJIUMEPBI, MOAU(PHUIIMPOBAHHBIC YIJIEPOJHBIMU HaHOTpyOKamu B komuuectBe 0,05
Mac.%, CyIIECTBEHHO MPEBOCXOAAT OCTaJbHbIE MOJUMEPHBIE KOMIO3UTHI U MOJIUMEPDI
0e3 nobasnenus YHT no rcciieoBaHHBIM 3KCIUTYyaTallHOHHBIM XapaKTEPUCTUKAM.

6) BoeImomHEeHBI AMEKTPO(GU3UYECKHE HUCCICAOBAHHUS 10 W3MEPEHHIO IMPOBOIUMOCTH
0o0pa3lioB MOJUMEPHBIX HAHOKOMIIO3UTOB ¢ coaepxkannem YHT 0,05 mac.% mnpu
pa3HOCTH MOTEHIMaI0B B nuanazone 1 B - 20 B ¢ vactoramu Toka 200 kI, 300 k't u
400 x['u. ObHapyxeHa HEIMHEHas 3aBUCUMOCThH MPOBOJUMOCTU OT MPHUIOKEHHOTO
HaMpPsHKEHUST JUIsl Pa3IMYHbIX YacTOT, KOTOPask MOXKET ObITh OOBSICHEHA MOSBICHUEM
JOTIOJIHUTENBHBIX CONPOTHUBJIECHUN, B KAuE€CTBE KOTOPBIX BBICTYHAIOT BBEICHHBIC B
NOJMMEPHYIO MATpUIly YIVIEPOJHBbIE HAHOTPYOKH, 4YTO TMO3BOJSET C IOMOIIBIO
MEPEMEHHOTO 3JIEKTPUYECKOTO TOJIS YIPABIATh AMIUIUTYI0M NEPBOM TAPMOHHUKHU TOKA.
OTO MO3BOJISIET UCHOJB30BaTh MOJTYYEHHBIE 3aKOHOMEPHOCTH JIJIsi KOHTPOJISI KauecTBa
o0pa3IloB W YCTAaHOBJICHUS] TPOLIEHTHOTO coiepkaHus YHT B HHUX 1O JaHHBIM
BOJIbTAMIIEPHBIX XapaKTEPUCTHUK, CACTAHHBIM B PA3JIMYHON YACTOTHOM 00JIACTH.
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