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Â ì î äåëü àäñî ðáöèè í à î äí î ðî äí î ì àäñî ðáåí òå, ï ðåäëî æåí í óþ àâòî ðî ì ðàí åå, âêëþ ÷åí ì åòî ä àï -
ðèî ðí î ãî ðàñ÷åòà ýí åðãèè âçàèì î äåéñòâèÿ ì î ëåêóë àäñî ðáàòà ñ àäñî ðáåí òî ì è ðàññì î òðåí î âëèÿí èå
í à àäñî ðáöèþ ô î ðì û ì î ëåêóë àäñî ðáàòà. Í àéäåí û ñâÿçè ï àðàì åòðî â àäñî ðáöèè ñ ô î ðì óëî é ì î ëå-
êóë àëêàí î â è äâóì ÿ õàðàêòåðèñòèêàì è àäñî ðáåí òà, ï î çâî ëÿþ ù èå ëåãêî è ñ õî ðî ø åé òî ÷í î ñòüþ äëÿ
ø èðî êî ãî äèàï àçî í à òåì ï åðàòóð ðàññ÷èòû âàòü êî í ñòàí òó Ãåí ðè. Ï ðèâåäåí û ðàñ÷åòû õàðàêòåðèñ-
òèê àäñî ðáöèè óãëåâî äî ðî äî â í à ãðàô èòå.

Äëÿ ðåø åí èÿ ï ðî áëåì ô èçè÷åñêî é õèì èè (â ÷à-
ñòí î ñòè, î äí î é èç í àèáî ëåå èçó÷åí í û õ — àäñî ðá-
öèè) î ÷åí ü âàæí î èçó÷åí èå âàí -äåð-âààëüñî âû õ
âçàèì î äåéñòâèé. Ñóù åñòâóþ ù èå â ýòî é î áëàñòè
ï î äõî äû â ï î ï û òêàõ àï ðèî ðí î ãî ðàñ÷åòà õàðàêòå-
ðèñòèê àäñî ðáöèè ñòàëêèâàëèñü ëèáî ñ í åï ðåî äî -
ëèì î é ñëî æí î ñòüþ ðàñ÷åòî â ab initio, ëèáî ñ í åñî -
âåðø åí ñòâî ì ï ðèáëèæåí èé è ì î äåëåé, î ñí î âàí -
í û õ í à ï ðèí öèï å àääèòèâí î ñòè àòî ì -àòî ì í û õ
ï î òåí öèàëî â (âàí -äåð-âààëüñî âî ãî âçàèì î äåéñò-
âèÿ. Ì åæäó òåì î ÷åâèäí à ï î ðî ÷í î ñòü ýòî ãî ï ðèí -
öèï à äëÿ ýëåì åí òî â æåñòêèõ ì î ëåêóë, ï î ñêî ëüêó
ñêëàäû âàòü ï î òåí öèàëüí óþ ýí åðãèþ âî âí åø í åì
ï î ëå äëÿ ñâÿçàí í û õ ì åæäó ñî áî é î áúåêòî â ì î æ-
í î ëèø ü òî ãäà, êî ãäà ýí åðãèÿ ñâÿçè ì àëà ï î ñðàâ-
í åí èþ ñî ñêëàäû âàåì û ì è âåëè÷èí àì è.

2) Ï ëî òí î ñòü âåðî ÿòí î ñòè ñî óäàðåí èÿ ñ àäñî ð-
áåí òî ì î äèí àêî âà äëÿ ëþ áî ãî ó÷àñòêà âû ï óêëî é
ï î âåðõí î ñòè ì î ëåêóëû . Ýòî ï î ëî æåí èå óðàâí èâà-
åò ÷àñòî òó ñòî ëêí î âåí èé ñ àäñî ðáåí òî ì âñåõ òî ÷åê
ï î âåðõí î ñòè ì î ëåêóëû -ýëëèï ñî èäà. Ï ðè ó÷åòå êî -
ðî òêî äåéñòâóþ ù åãî õàðàêòåðà âàí -äåð-âààëüñî -
âû õ ñèë î í î ì î æåò ñëóæèòü î ï ðåäåëåí èå„âû ï óêëî é
÷àñòè âàí -äåð-âààëüñî âî é ï î âåðõí î ñòè ì î ëåêóë.

Òàê êàê ì î ëåêóëû àäñî ðáåí òà âëåòàþ ò â çî í ó
âçàèì î äåéñòâèÿ ñ àäñî ðáåí òî ì ï î ä ñëó÷àéí û ì è óã-
ëàì è, òî ï åðâû é ï î ñòóëàò ï î çâî ëÿåò ðàññì àòðè-
âàòü çàâèñèì î ñòü ï î òåí öèàëüí î é ýí åðãèè àäñî ðá-
öèè ì î ëåêóëû î ò óãëî â êàê í åÿâí óþ — ÷åðåç ñðåä-
í åå ðàññòî ÿí èå àäñî ðáèðî âàí í î é ì î ëåêóëû î ò
ï î âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà, ÷òî ñóù åñòâåí í î óï ðî -
ù àåò âû ðàæåí èå äëÿ êî í ñòàí òû Ãåí ðè. Í à ýòî ì
î ñí î âàí èè â ðàáî òå [ 1] ï î ëó÷åí û âû ðàæåí èÿ äëÿ
êî í ñòàí òû Ãåí ðè Ê„ è ñðåäí åãî ðàññòî ÿí èÿ ðô àä-
ñî ðáèðî âàí í î é ì î ëåêóëû i î ò ï î âåðõí î ñòè àäñî ð-
áåí òà ÷åðåç ì î ëåêóëÿðí óþ ï ëî ù àäêó (î ,:

Í àø ï î äõî ä â ýòî é î áëàñòè [1] áàçèðóåòñÿ í à
ï ðåäñòàâëåí èè î ì î ëåêóëå êàê î åäèí î ì î áúåêòå
â ï î ëå àäñî ðáåí òà, èì åþ ù åì ô î ðì ó è ñòðóêòóðó,
ï ðè÷åì âêëàäû ñòðóêòóðí û õ ýëåì åí òî â â åäèí û é
ï î òåí öèàë ì î ëåêóëû ñóì ì èðóþ òñÿ ï î çàêî í ó, î ò-
ëè÷í î ì ó î ò àääèòèâí î ãî .
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(2)Ï ðè î ï èñàí èè âçàèì î äåéñòâèÿ àäñî ðáèðî âàí -
í î é ì î ëåêóëû ñ î äí î ðî äí û ì àäñî ðáåí òî ì ââåäåì
ñëåäóþ ù èå ô èçè÷åñêèå ï î ñòóëàòû , î ï ðåäåëÿþ -
ù èå ãåî ì åòðèþ òàêî é ñèñòåì û .

(3)
ãäå À = d(2n /mn)'n, d — ï î ñòî ÿí í àÿ êðèñòàëëè÷åñ-
êî é ðåø åòêè àäñî ðáåí òà (äëÿ ãðàô èòà d = 3.36 À —
ì èí èì àëüí î å ðàññòî ÿí èå ì åæäó àòî ì àì è óãëåðî -
äà, ï ðèí àäëåæàù èì è ê ðàçí û ì àòî ì í û ì ï ëî ñêî -
ñòÿì [2]); m è n — ï î êàçàòåëè ñòåï åí åé ï î òåí öèàëà
òèï à Ëåí í àðä-Äæî í ñà (â ðàñ÷åòàõ ì û ï ðèí èì àëè
mn = 72); R — ãàçî âàÿ ï î ñòî ÿí í àÿ ; Ò- àáñî ëþ òí àÿ
òåì ï åðàòóðà; Ó~ — ñòàí äàðò ï î òåí öèàëüí î é ýí åð-
ãèè äëÿ í åêî òî ðî é âû áðàí í î é ñèñòåì û (äëÿ
ðàâí î âåñí î ãî âçàèì î äåéñòâèÿ àòî ì à C(sp ' ) ñ ï î -
âåðõí î ñòüþ ãðàô èòà U~/R = — 877 Ê); à — êî í ñòàí -

1) Ðàññì àòðèâàþ òñÿ òåì ï åðàòóðû äî ñòàòî ÷í î
âû ñî êèå äëÿ òî ãî , ÷òî áû ï åðèî ä àäñî ðáöèè ì î ëå-
êóëû áû ë çí à÷èòåëüí î ì ì åí üø å âðåì åí è óñòà-
í î âëåí èÿ í àèáî ëåå âåðî ÿòí î ãî ðàñï î ëî æåí èÿ ì î -
ëåêóëû î òí î ñèòåëüí î ï î âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà
(ï î ñòóëàò ï ðåäï î ëàãàåò ñóù åñòâî âàí èå òàêèõ óñ-
ëî âèé; í à ï ðàêòèêå î áû ÷í î èõ äèàï àçî í ø èðî ê è
âêëþ ÷àåò â ñåáÿ î áëàñòü òåì ï åðàòóð, í àèáî ëåå
÷àñòî èñï î ëüçóåì óþ â àäñî ðáöèè).

~î )
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(4 ) òà, õàðàêòåð èçóþ ù àÿ ñòàí äàðòí óþ ñèñòåì ó (äëÿ
ï ðèâåäåí í î ãî ï ðèì åðà è = 0.105 À ~ [ 1] ;

ê, = ñî çå, i s „

ñî á ðàñ÷åòà âàí -äåð-âààëüñî âûõ õàðàêòåðèñòèê
ì î ëåêóë áàçèðóåòñÿ í à ñëåäóþ ù èõ âû ðàæåí èÿõ:

Q; = a(o;, (6)

Ð; = ( 2' ) ( 5)

0; — ðàâí î âåñí û é óãî ë ì åæäó ãëàâí û ì ñå÷åí èåì
ì î ëåêóëû è ï î âåðõí î ñòüþ àäñî ðáåí òà. Ãëàâí î å
ñå÷åí èå — ýòî ì àêñèì àëüí î å ï î ï ëî ù àäè ñå÷åí èå
òåëà, ï ðî âåäåí í î å ÷åðåç öåí òð ì àññ. È ç òî ãî ô àê-
òà, ÷òî ï ðè í óëåâî é òåì ï åðàòóðå, ò.å. ï ðè óñòðåì -
ëåí èè ê í óëþ ÷àñòî òû ñî óäàðåí èé ì î ëåêóëû ñ ï î -
âåðõí î ñòüþ àäñî ðáåí òà, cos8; = 1, ñëåäóåò ô èçè-
÷åñêî ® î ï ðåäåëåí èå ãëàâí î ãî ñå÷åí èÿ ì î ëåêóëû :
èì ÿâëÿåòñÿ î ï ðåäåëåí í î å ï ðè 0 Ê è ï ðî õî äÿù åå
÷åðåç öåí òð èí åðöèè àäñî ðáèðî âàí í î é ì î ëåêóëû
ñå÷åí èå ì î ëåêóëû ï ëî ñêî ñòüþ , ï àðàëëåëüí î é
ï ëî ñêî ñòè àäñî ðáåí òà. Î áà î ï ðåäåëåí èÿ ñî âï àäà-
þ ò äëÿ ì í î ãèõ òåë: ýëëèï ñî èäî â, âû òÿí óòû õ öè-
ëèí äðî â è ò.ï .; ñ — óãî ë ï î âî ðî òà ì î ëåêóëû â åå
ãëàâí î é ï ëî ñêî ñòè, ð;(ñ) — ô óí êöèÿ, õàðàêòåðèçó-
þ ù àÿ àñèì ì åòðèþ è ï î ëÿðí î ñòü ì î ëåêóëû òàêèì
î áðàçî ì , ÷òî äëÿ í åï î ëÿðí î é ì î ëåêóëû ñ êðóãî -
âî é ñèì ì åòðèåé â åå ãëàâí î é ï ëî ñêî ñòè âåëè÷èí à
Ð; = 1. Åñëè ô óí êöèÿ ð;(~) óäî âëåòâî ðÿåò óñëî âèÿì
Äèðèõëå, ÷òî âåðí î ï ðàêòè÷åñêè äëÿ ëþ áî é ì î ëå-
êóëû , òî Ð; = p«; (ð~; — ñâî áî äí û é ÷ëåí â ðàçëî æå-
í èè ð;(Ö) â ðÿä Ôóðüå). Ñëåäî âàòåëüí î , äëÿ í åï î -
ëÿðí û õ ì î ëåêóë Ð; = ðö = 1.

Êàê ñëåäóåò èç âû ðàæåí èé ( 1)~ 3), äëÿ ðàñ÷åòà
êî í ñòàí òû Ãåí ðè í åî áõî äèì î óì åòü ðàññ÷èòû -
âàòü âåëè÷èí û ì î ëåêóëÿðí î é ï ëî ù àäêè (î ; è ï à-
ðàì åòðà F; . Í àì è áû ë ðàññì î òðåí ñï î ñî á ðàñ÷åòà
çí à÷åí èé â ;, î ñí î âàí í û é í à àääèòèâí î ñòè " î áú å-
ì î â" ýëåì åí òî â æåñòêî é ì î ëåêóëû , ÿâëÿþ ù èõñÿ

ñòåï åí í î é ô óí êöèåé àòî ì í û õ ï î òåí öèàëî â. Ýòî ò
ñï î ñî á, ô î ðì àëüí î í àï î ì èí àþ ù èé ì åòî ä àòî ì -
àòî ì í û õ ï î òåí öèàëî â, ãî ðàçäî ýô ô åêòèâí åå åãî ,
òàê êàê èñï î ëüçóåò òî ëüêî î äèí ï àðàì åòð — î òí î -
ø åí èå " î áú åì î â" ê- è î -ýëåêòðî í î â (ï ðè÷åì â
ýòî é ðàáî òå äàæå î í í å èñï î ëüçóåòñÿ). Í î âû é ñï î -
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ãäå Q; — î áî áù åí í û é çàðÿä ì î ëåêóëû [ 1] ; è; — ÷èñ-
ëî àòî ì î â â ì î ëåêóëå i ; âåëè÷èí à V, ï ðåäñòàâëÿåò
ñî áî é ñóì ì àðí û é " î áú åì " ýëåêòðî í î â, ó÷àñòâó-
þ ù èõ â ñâÿçÿõ äàí í î ãî àòî ì à, ï ðè÷åì " î áú åì "
ê-ýëåêòðî í à ðàâåí 1.41, à " î áú åì " î -ýëåêòðî í à

ðàâåí åäèí èöå. Òàê, äëÿ àòî ì à âî äî ðî äà V = 1, äëÿ
àòî ì à êèñëî ðî äà V = 2.41, äëÿ àòî ì î â óãëåðî äà:
Ñ(ÀÇ) — V = 4 C(sp~) — V = 4 4 1 C(sp) — V = 4 82

È ç ô î ðì óëû (7) äëÿ æåñòêèõ ì î ëåêóë è ÷àñòåé
àëêàí î â ñëåäóåò óäî áí î å âû ðàæåí èå:

ä (ó + ó „ ~4)ç~4

ãäå Nc — ÷èñëî àòî ì î â óãëåðî äà, NÄ — ÷èñëî àòî -
ì î â âî äî ðî äà (ñì . òàáë. 1).

Âû ÷èñëåí èå ì î ëåêóëÿðí î é ï ëî ù àäêè (o; ï ðî âî -
äÿò ï î ô î ðì óëå (6), êóäà ï î ñòàâëÿþ ò çí à÷åí èå
î áî áù åí í î ãî çàðÿäà Ä„ ðàññ÷èòû âàåì î å äëÿ æåñò-
êèõ ì î ëåêóë (èëè ô ðàãì åí òî â) — ï î ô î ðì óëå (7);
äëÿ í åæåñòêèõ ì î ëåêóë, ñî ñòî ÿù èõ èç æåñòêèõ
ô ðàãì åí òî â, ñâÿçàí í û õ ì åæäó ñî áî é í åæåñòêèì è
ñâÿçÿì è — êàê ñóì ì à î áî áù åí í û õ çàðÿäî â âñåõ
æåñòêèõ ô ðàãì åí òî â. Ï ðèí öèï ðàçáèåí èÿ ì î ëå-
êóëû í à æåñòêèå ô ðàãì åí òû ñâÿçàí ñ ðàññì î òðå-
í èåì áàðüåðî â âðàù åí èÿ ï î ñâÿçÿì ì î ëåêóëû è
èõ ñðàâí åí èåì ñ âí óòðåí í åé ýí åðãèåé ì î ëåêóëû .
Ýòà ï ðî öåäóðà äî ñòàòî ÷í î äåòåðì èí èðî âàí à, î ä-
í àêî åå ï î äðî áí î å î áñóæäåí èå âû õî äèò çà ðàì êè
í àñòî ÿù åãî ñî î áù åí èÿ.

Ðàññì î òðèì ñï î ñî á ðàñ÷åòà ï àðàì åòðà F; , î ï -
ðåäåëÿåì î ãî âû ðàæåí èÿì è (4), (5). Ê àê áû ëî ï î -
êàçàí î âû ø å, äëÿ í åï î ëÿðí û õ ì î ëåêóë Ð; = 1, ò.å.

F, = cos0;. (4')

Âû ðàçèì ðàâí î âåñí óþ õàðàêòåðèñòèêó í àêëî -
í à ãëàâí î é ï ëî ñêî ñòè ì î ëåêóëû ï î î òí î ø åí èþ ê
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ï ëî ñêî ñòè àäñî ðáåí òà, ñî â0,, ÷åðåç ï àðàì åòðû
ñòðóêòóðû ì î ëåêóëû . Äëÿ ï ðî ñòî òû èçëî æåí èÿ
ðàññì î òðèì ì î ëåêóëó â âèäå î äí î ðî äí î ãî ýëëèï -
ñî èäà ñ î ñÿì è à < î < ñ. Åå ñå÷åí èå ãëàâí î é ï ëî ñ-
êî ñòüþ î ãðàí è÷åí î ýëëèï ñî ì ñ î ñÿì è b è ñ, è â
ï ðî èçâî ëüí û é ì î ì åí ò âðåì åí èÒ í àêëî í åí î ê ï î -
âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà ï î ä óãëî ì Î . Í àéäåì çí à÷å-
í èå cos 0;, èí òåãðèðóÿ ï î ï î âåðõí î ñòè ýëëèï ñî èäà
(Á,) çí à÷åí èå ì î äóëÿ êî ñèí óñà óãëà 0 (î òñóòñòâèå
âåñî âî ãî ì í î æèòåëÿ — ðåçóëüòàò ï ðèì åí åí èÿ âòî -
ðî ãî ï î ñòóëàòà, ñô î ðì óëèðî âàí í î ãî â í à÷àëå ðà-
áî òû ). Òàê êàê ï ðî åêöèÿ í à ãëàâí óþ ï ëî ñêî ñòü
ì àëî é ï ëî ù àäè ýëëèï ñî èäà, âçÿòî é â ì åñòå åãî êà-
ñàí èÿ ñ ï î âåðõí î ñòüþ àäñî ðáåí òà, î ñóù åñòâëÿåò-
ñÿ ï î ä óãëî ì 0, òî í åòðóäí î ï î êàçàòü, ÷òî èñêî ì û é
èí òåãðàë ðàâåí óäâî åí í î ì ó çí à÷åí èþ ï ëî ù àäè
ãëàâí î ãî ñå÷åí èÿ (Ô). Ï î ýòî ì ó

òåì ï åðàòóð, ï ðè êî òî ðû õ áàðüåðû âí óòðåí í åãî
âðàù åí èÿ í å ï ðåî äî ëåâàþ òñÿ. Âçÿâ áî ëüø î å ÷èñ-
ëî òàêèõ ì î ëåêóë, ï î ëó÷èì , ÷òî ðàçëè÷í û å êî í -
ô î ðì àöèè ðàñï ðåäåëåí û ï î áî ëüöì àí î âñêî ì ó çà-
êî í ó. Âñå í àèáî ëåå ÷àñòî ï î âòî ðÿþ ù èåñÿ ("ðàç-
ðåø åí í û å") êî í ô î ðì àöèè ì î æí î ï ðåäñòàâèòü

êàê ýëåì åí òû î äí î é ô èãóðû , ï î ëó÷àþ ù åéñÿ èç
ï ðî èçâî ëüí î é êî í ô î ðì àöèè ï óòåì ðàçðåø åí í û õ
ï î âî ðî òî â âî êðóã êàæäî é èç ñâÿçåé (òàê í àçû âàå-
ì î å çàòî ðì î æåí í î å âðàù åí èå), ï ðè çàêðåï ëåí èè
ì î ëåêóëû ï î î äí î é èç ñâÿçåé (í àï ðèì åð, ï åðâî é).
Òåëî , î ãðàí è÷åí í î å ï î âåðõí î ñòüþ , í à êî òî ðî é
ëåæàò êî í öåâû å Ì ðàçè êî í ô î ðì åðî â, ÿâëÿåòñÿ
òåì î áúåêòî ì , êî òî ðû é î òðàæàåò ðàñï ðåäåëåí èå
è ñòåðè÷åñêèé ô àêòî ð êî í ô î ðì àöèé æåñòêî é ëî -
ì àí î é ì î ëåêóëû . Ï óñòü 0 — í à÷àëüí û é ñåãì åí ò
öåï è, ÿâëÿþ ù èéñÿ î áù èì äëÿ âñåõ êî í ô î ðì àöèé
ì î ëåêóëû . Êî í öåâî é ñåãì åí ò í åêî òî ðî ãî êî í -
ô î ðì åðà î áðàçóåò óãî ë 0 ñ ñåãì åí òî ì Î . Èçâåñòí î
ñâî éñòâî ì óëüòèï ëèêàòèâí î ñòè [3] äëÿ ñðåäí åãî
êî ñèí óñà ýòî ãî óãëà ï ðè óñëî âèè ðàâåí ñòâà í óëþ
ñðåäí åãî êî ñèí óñà óãëà âí óòðåí í åãî âðàù åí èÿ
(ï ðèáëèçèòåëüí î âû ï î ëí ÿåòñÿ äëÿ àðêàí î â [4]):

(cos 0) = åõð( — s/c),

(9 )

ãäå s — äëèí à öåï è î ò êî í öà ñåãì åí òà 0 (äëÿ êî òî -
ðî ãî êî ñèí óñ òî æäåñòâåí í î ðàâåí åäèí èöå); ñ — òàê
í àçû âàåì àÿ ï åðñèñòåí òí àÿ äëèí à öåï è — ñðåäí ÿÿ
äëèí à í åäåô î ðì èðóåì î ãî ýëåì åí òà ì î ëåêóëû , ò.å.
äëèí à ñâÿçè ñ~, óì í î æåí í àÿ í à í åêî òî ðóþ êî í -
ñòàí òó k, êî òî ðóþ ì î æí î î ï ðåäåëèòü èç ñâî éñòâ
ýëåì åí òî â öåï è. × èñëî s/ñ~ ðàâí î ÷èñëó ñåãì åí -
òî â öåï è áåç åäèí èöû , ò.å. ÷èñëó èçëî ì î â ì î ëå-
êóëû : z = s/ñ„ . Ê àê óæå î òì å÷àëî ñü ï ðè âû âî äå
óðàâí åí èÿ (9), âåëè÷èí à F;;, ñ ó÷åòî ì óñðåäí åí èÿ
ï î óãëó ñ è âòî ðî ãî ï î ñòóëàòà, ðàâí à âåëè÷èí å
ñðåäí åãî ï î ì î äóëþ êî ñèí óñà óãëà ì åæäó ýëåì åí -
òî ì ï î âåðõí î ñòè (ò.å. êî í öåâû ì ñåãì åí òî ì ñî î ò-
âåòñòâóþ ù åãî êî í ô î ðì åðà) è ãëàâí î é ï ëî ñêî -
ñòüþ òåëà (â êî òî ðî é ëåæèò ï åðâû é ñåãì åí ò), ñëå-
äî âàòåëüí î

F ; = åõ ð ( — z ;I k ) , (10)

ãäå z; — ÷èñëî èçëî ì î â æåñòêî é ëî ì àí î é ì î ëåêó-
ëû . × èñëî èçëî ì î â äëÿ çàì êí óòî é (öèêëè÷åñêî é
ì î ëåêóëû ðàâí î ÷èñëó ñåãì åí òî â, î äí àêî í àáî ð
åå êî í ô î ðì àöèé ýêâèâàëåí òåí í àáî ðó êî í ô î ðì à-
öèé ëèí åéí î é ì î ëåêóëû ñ âäâî å ì åí üø èì ÷èñëî ì
ñåãì åí òî â. Ï î ýòî ì ó äëÿ ì î ëåêóëû ñ î áù èì ÷èñ-
ëî ì èçëî ì î â r;;, ñî äåðæàù åé öèêëû ñ î áù èì ÷èñ-
ëî ì ñåãì åí òî â ã„ ÷èñëî z; í àõî äèì ï î ô î ðì óëå

Î ÷åâèäí î , ÷òî âû ðàæåí èå (9) èì ååò î òí î ø åí èå
í å òî ëüêî ê ýëëèï ñî èäó, í î è ê ëþ áî ì ó òåëó, âû -
ï óêëàÿ ÷àñòü ï î âåðõí î ñòè êî òî ðî ãî î ï ðåäåëÿåòñÿ
âòî ðû ì ï î ñòóëàòî ì . Ñî ãëàñí î î ï ðåäåëåí èþ ,
ãëàâí î å ñå÷åí èå — ì àêñèì àëüí î å ï î ï ëî ù àäè ñå-
÷åí èå òåëà. Ï î ýòî ì ó è âåëè÷èí à 2Ô/S, ì àêñè-
ì àëüí à äëÿ òåëà, ñî î òâåòñòâóþ ù åãî ì î ëåêóëå.
Ñðåäè ýëëèï ñî èäî â ì èí èì àëüí î å çí à÷åí èå èì ååò
ø àð: 2Ô/S, = 1/ 2, à ì àêñèì àëüí î å çí à÷åí èå, ðàâ-
í î å åäèí èöå èì ååò äâóõñòî ðî í í ÿÿ ýëëèï òè÷åñêàÿ
ï ëî ù àäêà (äëÿ êî òî ðî é à = +0). Äëÿ óçêî ãî öèëèí -
äðà âåëè÷èí à 2Ô/S, ñî ñòàâëÿåò 2/ ê. Òàêî å æå çí à-
÷åí èå ñðåäí åãî êî ñèí óñà (2/ ê) èì ååò òî í êèé òî ð
(ï ðè ðàñ÷åòå ñëåäóåò áðàòü î òí î ø åí èå Ô ê S,/ 2
âñëåäñòâèå í åäî ñòóï í î ñòè åãî âí óòðåí í åé ÷àñòè
äëÿ ñî óäàðåí èé ñ àäñî ðáåí òî ì ).

È òàê, ï àðàì åòð F, = 2Ô/ S, õàðàêòåðèçóåò ô î ð-
ì ó ãåî ì åòðè÷åñêî ãî òåëà è ì î æåò áû òü í àçâàí
ñòåðè÷åñêèì ô àêòî ðî ì ì î ëåêóëû . Í åñì î òðÿ í à
ï ðî ñòî òó âû ðàæåí èÿ (9), äëÿ òî ãî ÷òî áû âî ñï î ëü-
çî âàòüñÿ èì äëÿ ï ðàêòè÷åñêèõ ðàñ÷åòî â, í óæí û
í àäåæí û å è òî ÷í û å ñï î ñî áû " î áâî ëàêèâàí èÿ™
ì î ëåêóë ì î äåëÿì è, çàï î ëí ÿþ ù èì è ï ðî ñòðàí ñò-
âî , ó÷èòû âàþ ù èì è í åî äí î ðî äí î ñòü ì î ëåêóë è
ñî î òâåòñòâóþ ù èõ èì ì î äåëüí û õ òåë â äèí àì è÷å-
ñêî ì î òí î ø åí èè. Í àï ðèì åð, èçâåñòí î , ÷òî ì î ëå-
êóëà áåí çî ëà àï ï ðî êñèì èðóåòñÿ òî ðî ì , ñëåäî âà-
òåëüí î ñòåðè÷åñêèé ô àêòî ð áåí çî ëà áëèçî ê ê 2/ ê.
Î äí àêî â äðóãèõ ñëó÷àÿõ ñòåðåî ì åòðèÿ ì î ëåêóë
í å âñåãäà ñòî ëü î ÷åâèäí à.

Æåñòêàÿ ëî ì àí àÿ ì î ëåêóëà. Ðàññì î òðèì ðàñ-
ï ðî ñòðàí åí í û é ñëó÷àé, êî ãäà ì î ëåêóëó ì î æí î
ï ðåäñòàâèòü â âèäå ëèí åéí î é öåï è èç î äèí àêî âû õ
çâåí üåâ ñ ô èêñèðî âàí í û ì è óãëàì è: âàëåí òí û ì è è
âí óòðåí í åãî âðàù åí èÿ. Ï î ñëåäí èå ï î ëó÷àþ òñÿ
ï ðè òðàäèöèî í í î ì ðàññì î òðåí èè âî çì î æí û õ
êî í ô î ðì àöèé ì î ëåêóëû äëÿ äî ñòàòî ÷í î í èçêèõ

zi = r — ã, / 2 .

Èç âû ðàæåí èÿ (10) ñëåäóåò, ÷òî åñëè äëÿ äî ñòà-
òî ÷í î áî ëüø èõ ÷àñòåé à è b æåñòêî é ëî ì àí î é ì î -
ëåêóëû ab èçâåñòí û èõ èí äèâèäóàëüí û å õàðàêòå-
ðèñòèêè FÄ è FÄ, òî , ó÷èòû âàÿ èñêëþ ÷åí èå äâóõ
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Ðèñ. 1. Ãðàô èê çàâèñèì î ñòè êî í ñòàí òû Ãåí ðè î ò òåì -
ï åðàòóðû äëÿ àäñî ðáöèè öèêëî ï ðî ï àí à í à ãðàô èòå.
Ñï ëî ø í àÿ ëèí èÿ — òåî ðåòè÷åñêèé ðàñ÷åò ï î ô î ðì ó-
ëàì ( 1)- (4'), (8) è ( 14), òî ÷êè — ýêñï åðèì åí òàëüí û å

äàí í û å [5, 6].

èçëî ì î â ï ðè ðàçáèåí èè ì î ëåêóëû ï î ÷èñëó çâåí ü-
åâ, ï î ëó÷èì

FÄ> = FÄF>exp( -— 2 / k ) . (11)

Âû ðàæåí èå ( 11) èì ååò àñèì ï òî òè÷åñêèé õàðàê-
òåð. Åñëè æå ÷àñòè ì î ëåêóëû ì àëû , òî ñëåäóåò óñ-
ðåäí ÿòü ï ðî èçâåäåí èÿ èõ ñòåðè÷åñêèõ ô àêòî ðî â
ï î âñåì êî í ô î ðì àöèÿì (÷èñëî ì N) — ï î äî áí î òî -
ì ó, êàê ï î ñòóï àþ ò ï ðè î ï ðåäåëåí èè ãðèí î âñêî é
ô óí êöèè ì àêðî ì î ëåêóëû [3] :

r , = ì ",, <ê,, ..., FÄ>.

Ì î äåëü æåñòêèõ ëî ì àí û õ ì î ëåêóë í å ýô ô åê-
òèâí à â äâóõ ñëó÷àÿõ: â ñëó÷àå êî ðî òêèõ ì î ëåêóë,
äëèí à êî òî ðû õ ì åí üø å ï åðñèñòåí òí î é äëèí û , è â
ñëó÷àå í åæåñòêèõ ì î ëåêóë, äëÿ êî òî ðû õ âåëè÷è-
í à ï åðñèñòåí òí î é äëèí û ÿâëÿåòñÿ ï åðåì åí í î é.
Î áà ýòè ñëó÷àÿ, î äí àêî , ì î ãóò áû òü âû âåäåí û èç
ï åðâû õ ï ðèí öèï î â.

Êî ðî òêàÿ ì î ëåêóëà. Ï ðèí öèï ðàâí î é âåðî ÿòí î -
ñòè ñòî ëêí î âåí èÿ ñ àäñî ðáåí òî ì äëÿ ëþ áî ãî ó÷à-

Òàáëèöà Z. Ñòåðè÷åñêèå ô àêòî ðû êî ðî òêèõ ì î ëåêóë è
÷àñòåé àëêàí î â, ðàññ÷èòàí í û å ï î ô î ðì óëå (14)

ñòêà âû ï óêëî é ï î âåðõí î ñòè ì î ëåêóëû (ò.å. âòî ðî é
ï î ñòóëàò) â ñëó÷àå êî ðî òêèõ ì î ëåêóë ýêâèâàëåí -
òåí ï ðèí öèï ó äèí àì è÷åñêî ãî ï î äî áèÿ àäñî ðáöèè
ì àëû õ ÷àñòèö: ñðåäí åå ðàññòî ÿí èå ÷àñòèöû î ò
ï î âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà çàâèñèò î ò õàðàêòåðèñ-
òèê òî ëüêî ýòî é ÷àñòèöû . È í û ì è ñëî âàì è, óðàâ-
í åí èå (3) èì ååò ì åñòî í å òî ëüêî äëÿ âñåé ì î ëåêó-
ëû , í î è äëÿ åå ÷àñòåé (àòî ì î â j )

ð, = 1/2 + (o, / ( F,d ) . (3')

Äåéñòâèòåëüí î , åñëè áû âåëè÷èí à ð, çàâèñåëà î ò
õàðàêòåðèñòèê åù å êàêî ãî -òî àòî ì à òî é æå ì î ëå-
êóëû , òî àí àëî ãè÷í û ì î áðàçî ì çàâèñåëà áû è ÷à-
ñòî òà ñòî ëêí î âåí èé àòî ì à j : ï óñòü í î âàÿ ð,' ì åí ü-
ø å, ÷åì ð èç (3'), ñëåäî âàòåëüí î àòî ì J ÷àù å ï î ï à-

äàåò â çî í ó î òòàëêèâàí èÿ, ÷åì äðóãî é àòî ì ,
áëàãî äàðÿ êî òî ðî ì ó ýòî ï ðî èñõî äèò.

Ê î î ðäèí àòà öåí òðà èí åðöèè ì î ëåêóëû i î ï ðå-
äåëÿåòñÿ âû ðàæåí èåÌ

(12)

ãäå è., — î òí î ø åí èå ì àññû àòî ì à ê ì àññå ì î ëåêó-
ëû . Ï î äñòàâèâ âû ðàæåí èÿ (3'), (6), (7) è (12) â

óðàâí åí èå (3), í àéäåì

Ðàññì î òðåí èå ì àññ ýëåì åí òî â ì î ëåêóëû î òðàæà-
åò äèí àì è÷åñêóþ ñòî ðî í ó àäñî ðáöèè. Áî ëüø î é
âêëàä â âû ðàæåí èå ( 13) ì àññèâí û õ àòî ì î â î ï ðàâ-
äû âàåò ðàññì î òðåí èå â ì î äåëè æåñòêî é ëî ì àí î é
òî ëüêî î ñòî âà ì î ëåêóëû , ñî ñòî ÿù åãî èç ì àññèâ-
í û õ àòî ì î â.

Ðàññì î òðèì äëÿ àëêàí î â ï ðî ñòóþ è äî ñòàòî ÷-
í î î ÷åâèäí óþ " ø àðî èãëî âóþ " ì î äåëü, â êî òî ðî é

ì î ëåêóëà ï ðåäñòàâëÿåòñÿ í àáî ðî ì ø àðî â (F = 1 2),
ï î ì àññå (è = 12) è ýëåêòðî í í î ì ó " î áú åì ó" (V = 4)
ñî î òâåòñòâóþ ù èõ àòî ì àì C(sp~), è í àáî ðî ì èãë
(F = 2/ê), ñî î òâåòñòâóþ ù èõ ñâÿçÿì (m = Î ) è àòî -
ì àì âî äî ðî äà (m = 1, V = 1). Äëÿ ýòèõ çí à÷åí èé èç
óðàâí åí èÿ ( 13) ñëåäóåò óäî áí àÿ ô î ðì óëà

F, = 0.637(Ì í + 12Ôñ) õ
õ ( Ì í + 4Nc) / (Ôí + 25 71 Nc), ( 14 )

ãäå Ì í è Nc — ñî î òâåòñòâåí í î ÷èñëà àòî ì î â âî äî -
ðî äà è óãëåðî äà (òàáë. 2). Ï î ä÷åðêí åì , ÷òî óðàâ-
í åí èå (3') ï ðåäï î ëàãàåò ðàâåí ñòâî âåðî ÿòí î ñòåé
ñòî ëêí î âåí èÿ ñ àäñî ðáåí òî ì äëÿ âñåõ àòî ì î â ì î -
ëåêóëû . Äëÿ ï ðî ñòû õ ì î ëåêóë òèï à ì åòàí à, ýòà-
í à, ï ðî ï àí à ýòî óñëî âèå, î ÷åâèäí î , í å ï ðî òèâî ðå-
÷èò âòî ðî ì ó ï î ñòóëàòó. Â êà÷åñòâå ï ðèì åðà, äå-
ì î í ñòðèðóþ ù åãî òî ÷í î ñòü ï ðåäñêàçàí èé ì î äåëè,
í à ðèñ. 1 ï ðèâåäåí î óðàâí åí èå òåî ðåòè÷åñêî ãî
ðàñ÷åòà çàâèñèì î ñòè êî í ñòàí òû Ãåí ðè î ò òåì ï å-
ðàòóðû ï î óðàâí åí èÿì (1) — (4'), (8), (14) ñ ýêñï åðè-
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Òàáëèöà 3. Ñòåðè÷åñêèå ô àêòî ðû æåñòêèõ ëî ì àí û õ
ì î ëåêóë (z; — ÷èñëî èçëî ì î â) àëêàí î â, ðàññ÷èòàí í û å
ï î ô î ðì óëå ( 10')

ì åí òàë üí û ì è ðåçóë üòàòàì è [5, 6] äëÿ àäñî ðáöèè
öèêë î ï ð î ï àí à í à ãðàô èòå.

Ñî ãëàñí î óðàâí åí èþ (9) , äëÿ æåñòêî é ì î ëå-
êóëû F , < 1. Â òåõ ñëó÷àÿõ, ê î ãäà, â ñî î òâåòñòâèè
ñ ( 13) , ýòî óñëî âèå í àðóø àåòñÿ , í åî áõî äèì î î òêà-
çàòüñÿ î ò ï ðèí öèï à òî æäåñòâåí í î ñòè äèí àì è÷åñ-
êèõ óñëî âèé äëÿ âñåõ ýëåì åí òî â ì î ëåêóëû . Ï ðè-
÷èí î é í àðóø åí èÿ ýòî ãî ï ðèí öèï à äëÿ ëèí åéí û õ
ì î ëåêóë ÿâëÿåòñÿ âëèÿí èå î áú åì í û õ í åèäåàëüí î -
ñòåé ô î ðì û ì î ëåêóëû (èçëî ì î â) í à ðàñï ðåäåëå-
í èå ï î èí òåí ñèâí î ñòè ñòî ë êí î âåí èé åå àòî ì î â ñ
ï î âåðõí î ñòüþ àäñî ðáåí òà. Ðàññì àòðèâàÿ ðàçëè÷-
í û å êî í ô î ð ì àöèè ì î ëåêóëû , ï ðèõî äèì ê î ï èñàí -
í î é âû ø å ì î äåëè æåñòêî é ëî ì àí î é . Í àï ðèì åð ,
ï ðè ï î äñòàí î âêå â ô î ðì óëó ( 14) äàí í û õ ì î ëåêóëû
è-áóòàí à N Ä = 10 è Ë~ñ — — 4 , ï î ëó÷èì F = 1.111, ÷òî

ï ðî òèâî ðå÷èò í åðàâåí ñòâó F; < 1. Â î ñï î ëüçóåì ñÿ
ì î äåëüþ æåñòêèõ ëî ì àí û õ äëÿ î ï ðåäåëåí èÿ ñòå-
ðè÷åñêî ãî ô àêòî ðà è-áóòàí à. È ç âû ðàæåí èÿ ( 11')

ñëåäóåò, ÷òî ñòåðè÷åñêèé ô àêòî ð è-áóòàí à ðàâåí

ï î ëóñóì ì å êâàäðàòà ñòåðè÷åñêî ãî ô àêòî ðà ýòèëà
è ï ðî èçâåäåí èÿ ñòåðè÷åñêèõ ô àêòî ðî â ï ðî ï èëà è
ì åòèëà (ñì . òàáë . 2) :

Ì î ëåêóëà ~ F ; Ì î ëåêóëà

Î êòàí
Í î í àí
Äåêàí

F ;

~

Áóòàí
Ï åí òàí
Ãåêñàí
Ãåï òàí

~

0 .707

0.595

0.500

0.420

0.354

0.297

0.250

Òàáëèöà 4. Ñòåðè÷åñêèå ô àêòî ðû í åæåñòêèõ ì î ëåêóë
àëêàí î â, ðàññ÷èòàí í û å ï î ô î ðì óëå (15)

Ì î ëå-
êóëà

Ôðàã-
ì åí òû

Ì î ëå-
êóëà

Êî í àí
Äåêàí
Äåêàí
Äåêàí
Äåêàí

Ôðàã-
ì åí òû

ÑÇ- Ñá

Ñ1- Ñ9

Ñ2- Ñ8

Ñç- ñ~
Ñ4- Ñá

~~

Øåï òàí

Î êòàí

Î êòàí

Í î í àí

Í î í àí

Cl Cá
Cl- C7
Ñã- Cá
Cl- C8
ñã- ñ7

1.174

1.162

1.275

1. 15 1

1.259

1.362

1.14 1

1.244

1.344

1.398

âàåì àÿ í à ï ðåî äî ëåí èå áàðüåðà âðàù åí èÿ, åñòü
ðàçí î ñòü ì åæäó ï î ëí î é ýí åðãèåé àäñî ðáèðî âàí -
í î é ì î ëåêóëû (ï î ñòî ÿí í î é âåëè÷èí î é â çàäàí í û õ
óñëî âèÿõ) è ï î òåí öèàëüí î é ýí åðãèåé, çàâèñÿù åé
î ò ðàññòî ÿí èÿ î ò àäñî ðáåí òà. Ñëåäî âàòåëüí î ,
òî ÷êà í àðóø åí èÿ æåñòêî ñòè ì î ëåêóëû , ñî î òâåò-
ñòâóþ ù àÿ ì àêñèì óì ó êî ëåáàòåëüí î -âðàù àòåëü-
í î é ýí åðãèè, ðàñï î ëàãàåòñÿ ï ðåèì óù åñòâåí í î â
í åï î ñðåäñòâåí í î é áëèçî ñòè î ò àäñî ðáåí òà (êðàò-

FÄci = ( " à + FM, F p, ) I 2

= (0.857 + 0.690 õ 0.982)/ 2 = 0.706

Ï î äñòàâèâ ï î ëó÷åí í î å çí à÷åí èå Å„ñ è z = 2 â

ô î ðì óëó ( 10), í àéäåì êî í ñòàí òó k, ñâÿçû âàþ ù óþ
ï åðñèñòåí òí óþ äëèí ó ñ äëèí î é ï ðî ñòî é ÑÑ-ñâÿçè:
k = — 2/ 1ï 0.706 = 5.74. Î áðàòèì âí èì àí èå í à èãðó
÷èñåë: ñ áî ëüø î é òî ÷í î ñòüþ k = 4/ 1n2 = 5.77, ò.å.
âì åñòî ( 10) äëÿ àëêàí î â ï î ëó÷àåì ï ðî ñòî å ñî î ò-
í î ø åí èå (òàáë. 3):

F; = 2 '

Í åæåñòêàÿ ì î ë åêóë à. Ä ëÿ í åæåñòêèõ ì î ëåêóë ,
ñî ñòî ÿù èõ èç í åñêî ëüêèõ æåñòêèõ ô ðàãì åí òî â,
ì î æí î âû âåñòè âû ðàæåí èå äëÿ ñâÿçè ñòåðè÷åñêî -
ãî ô àêòî ðà ì î ëåêóëû (F ;Ä) ñî ñòåðè÷åñêèì è ô àê-
òî ðàì è åå ô ðàãì åí òî â. Ä ëÿ ýòî ãî ï î äñòàâèì âû -
ðàæåí èÿ (3), (6), ( 12) â óðàâí åí èå äëÿ î áî áù åí í î -

ãî çàðÿäà í åæåñò êî é ì î ëåêóë û i : Q,, = Q Q,

(çäåñü ~ — èí äåêñ æåñòêèõ ô ðàãì åí òî â). Â ðåçóëü-

òàòå ï î ëó÷èì (òàáë . 4)

Î òëè÷èòåëüí î é î ñî áåí í î ñòüþ ñòåðè÷åñêî ãî ô àê-
òî ðà í åæåñòêèõ ì î ëåêóë ÿâëÿåòñÿ òî , ÷òî â î á-

ù åì ñëó÷àå î í í å ì î æåò áû òü î õàðàêòåðèçî âàí
êî ñèí óñî ì êàêî ãî -ëèáî î äí î ãî óãëà. Â ñâÿçè ñ
ýòèì âåðõí ÿÿ ãðàí èöà äëÿ ýòî é âåë è÷èí û óæå í å
ðàâí à åäèí èöå, à, ñî ãëàñí î ( 15), ñî ñòàâëÿåò êâàä-
ðàòí û é êî ðåí ü èç ÷èñëà ô ðàãì åí òî â. Ñóù åñòâóåò
åù å î äí à ï ðè÷èí à ðî ñòà çí à÷åí èÿ ñòåðè÷åñêî ãî
ô àêòî ð à í åæåñòêî é ì î ëåêóë û . Ý í åðãèÿ , çàòðà÷è-

<þ >

àãî 44 () 4 60 à þ ( , ê

Ðèñ. 2. Ãðàô èêè çàâèñèì î ñòè êî í ñòàí ò Ãåí ðè î ò òåì -
ï åðàòóðû äëÿ àäñî ðáöèè í -î êòàí à í à ãðàô èòå: 1 — ðàñ-
÷åò äëÿ æåñòêî é ì î ëåêóëû ï î ô î ðì óëàì ( 1) — (4'), (8),
( 10'); 2 — ðàñ÷åò äëÿ í åæåñòêî é ì î ëåêóëû ï î ô î ðì ó-
ëàì ( 1)- (4'), (8), ( 15); òî ÷êè — ýêñï åðèì åí òàëüí û å äàí -

í û å [5, 6].
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ñ ýêñï åðèì åí òàëüí û ì è äàí í û ì è [5, 6] çàâèñèì î ñòè
êî í ñòàí òû Ãåí ðè î ò òåì ï åðàòóðû äëÿ àäñî ðáöèè
í -î êòàí à í à ãðàô èòèðî âàí í î é òåðì è÷åñêî é ñàæå.
Í èæí èé ãðàô èê ñî î òâåòñòâóåò æåñòêî é ì î ëåêóëå,
à âåðõí èé — í åæåñòêî é. Ï î í àø èì äàí í û ì [7] áàðü-
åð âðàù åí èÿ ì åòèëà, 12.2 êÄæ/ì î ëü, ñòàí î âèòñÿ
ì åí üø å âí óòðåí í åé ýí åðãèè æåñòêî é àäñî ðáèðî -
âàí í î é ì î ëåêóëû í -î êòàí à (ðàâí î é 1/2 õ 6.648 õ
õ R7) ï ðè 442 Ê . Î äí àêî âëèÿí èå í åæåñòêèõ êî í -
ô î ðì åðî â í à àäñî ðáöèþ è-î êòàí à çàì åòí î óæå
ï ðè òåì ï åðàòóðå 410 Ê .

Ðàáî òà âû ï î ëí åí à ï ðè ô èí àí ñî âî é ï î ääåðæêå
Ðî ññèéñêî ãî ô î í äà ô óí äàì åí òàëüí û õ èññëåäî âà-
í èé (êî ä ï ðî åêòà 96-03-33338).

êî ãî âî ðÿ, ì î ëåêóëà â òî ÷êå í àðóø åí èÿ æåñòêî ñ-
òè êàñàåòñÿ àäñî ðáåí òà). Äëÿ ì î ëåêóë, âí óòðåí -
í ÿÿ ýí åðãèÿ êî òî ðû õ î áåñï å÷èâàåò â çàäàí í û õ óñ-
ëî âèÿõ ñî ï î ñòàâèì û å äî ëè æåñòêèõ è í åæåñòêèõ
êî í ô î ðì åðî â, ýòî óñëî âèå ÿâëÿåòñÿ ñðåäñòâî ì
ñòàòèñòè÷åñêî ãî î òáî ðà. Ï î ÿñí èì ýòî . Òàê êàê
î äí à èç ñâÿçåé í åæåñòêî ãî êî í ô î ðì åðà — ñâÿçü ñ
í àðóø åí í î é æåñòêî ñòüþ , äî ëæí à áû òü â ï î ñòî -
ÿí í î ì êî í òàêòå ñ àäñî ðáåí òî ì , òî êî í ô î ðì àöèÿ
æåñòêî ãî ëî ì àí î ãî î ñòàòêà, î ãðàí è÷åí í î ãî í å-
æåñòêî é ñâÿçüþ , äî ëæí à áû òü ï ëî ñêî é ñ F = 1 (äëÿ
àëêèëî â òàêàÿ êî í ô î ðì àöèÿ í àçû âàåòñÿ ò ðàí ñ-
çèãçàã). Â ï ðî òèâí î ì ñëó÷àå òî ÷êà êàñàí èÿ ì î ëå-
êóëî é àäñî ðáåí òà áû ëà áû ñëó÷àéí î é, â òî âðåì ÿ
êàê òî ÷êà í àðóø åí èÿ æåñòêî ñòè ì î ëåêóëû ÿâëÿåò-
ñÿ î ï ðåäåëåí í î é ýí åðãåòè÷åñêèì è ñî î òí î ø åí èÿ-
ì è. Âñëåäñòâèå ñóù åñòâåí í î ãî âû èãðû ø à â î áî á-
ù åí í î ì çàðÿäå äëÿ í åæåñòêî ãî êî í ô î ðì åðà â
ñðàâí åí èè ñ æåñòêèì (÷òî ñâÿçàí î ñ ðàçëè÷í û ì è
çàêî í àì è ñëî æåí èÿ î áî áù åí í û õ çàðÿäî â î äèí à-
êî âû õ ÷àñòåé æåñòêî é è í åæåñòêî é ì î ëåêóë), â
öåëî ì àäñî ðáèðî âàí í î å ñî ñòî ÿí èå í åæåñòêî é ì î -
ëåêóëû õàðàêòåðèçóåòñÿ ï ëî ñêèì è êî í ô î ðì àöèÿ-
ì è åå ô ðàãì åí òî â. Ï î ä÷åðêí åì , ÷òî óñëî âèå êà-
ñàí èÿ àäñî ðáåí òà í åæåñòêî é ñâÿçüþ ì î ëåêóëû
î òí î ñèòñÿ ê òåì ï åðàòóðàì , ï ðè êî òî ðû õ âí óòðåí -
í ÿÿ ýí åðãèÿ ï ðèì åðí î ðàâí à áàðüåðó âðàù åí èÿ;
ï ðè çí à÷èòåëüí î áî ëåå âû ñî êèõ òåì ï åðàòóðàõ
ýòî óñëî âèå í åî áÿçàòåëüí î .

Í à ðèñ. 2 òåî ðåòè÷åñêèå ãðàô èêè, ðàññ÷èòàí -
í û å ï î óðàâí åí èÿì (1)- (4'), (8) , (15), ñî ï î ñòàâëåí û
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