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Ï î ëó÷åí î âû ðàæåí èå ãåî ì åòðè÷åñêèõ è ýí åð-
ãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê àäñî ðáöèè ÷åðåç âåëè-
÷èí ó ì î ëåêóëÿðí î é ï ëî ù àäêè àäñî ðáàòà, ï ðèâî -
äÿù åå ê âî çì î æí î ñòè ðàñ÷åòà êî í ñòàí òû Ãåí ðè
áåç èñï î ëüçî âàí èÿ ï ðèí öèï à àääèòèâí î ñòè àòî ì -
àòî ì í û õ ï î òåí öèàëî â. Ðàññì î òðåí ï ðèì åð ðàñ÷å-
òà òåì ï åðàòóðí î é çàâèñèì î ñòè êî í ñòàí òû Ãåí ðè,
ãäå èñï î ëüçóåòñÿ òî ëüêî î äèí ýì ï èðè÷åñêèé ï à-
ðàì åòð — âåëè÷èí à ì î ëåêóëÿðí î é ï ëî ù àäêè
àäñî ðáàòà,

Í à î ñí î âàí èè èçâåñòí î ãî ì î ëåêóëÿðí î -ñòàòèñ-
òè÷åñêî ãî ï î äõî äà äëÿ ñëó÷àÿ àäñî ðáöèè êâàçèæå-
ñòêèõ ì î ëåêóë êî í ñòàí òà Ãåí ðè èì ååò âèä [1, ñ. 76]

~

Ê , = ( 87t S)
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[ åõð ( — Ô l /ñ Ò) — 1] sin0 d8dq)dy dxdydz, ( 1)

~

ãäå S — ï ëî ù àäü ï î âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà, k — êî í -
ñòàí òà Áî ëüöì àí à, Ô — ï î òåí öèàëüí àÿ ýí åðãèÿ
ì î ëåêóëû àäñî ðáàòà, õ, ó, z — êî î ðäèí àòû öåí òðà
ì àññ ì î ëåêóëû , Î , q), ó — ýéëåðî âû óãëû , çàäàþ -
ù èå ðàñï î ëî æåí èå î ñåé ì î ëåêóëû î òí î ñèòåëüí î
ñèñòåì û êî î ðäèí àò. Äëÿ àäñî ðáåí òî â ñ ì àòåì àòè-
÷åñêè î äí î ðî äí î é ï î âåðõí î ñòüþ ï î òåí öèàëüí î å
ï î ëå í å çàâèñèò î ò êî î ðäèí àò õ è ó, î ï èñû âàþ ù èõ
ï î âåðõí î ñòü àäñî ðáåí òà, ò.å. çàâèñèò òî ëüêî î ò
êî î ðäèí àòû z — ðàññòî ÿí èÿ î ò ï î âåðõí î ñòè. Âåëè-
÷èí à Ô , î ÷åâèäí î , çàâèñèò î ò ýéëåðî âû õ óãëî â
(èñêëþ ÷àÿ óãî ë q) ï î âî ðî òà ì î ëåêóëû î òí î ñè-

òåëüí î î ñè z).

Î ï ðåäåëèì ï î ëî æåí èå ðàâí î âåñèÿ ì î ëåêóëû
êàê òî ÷êó ~~ âáëèçè ï î âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà, ãäå
ñèëà, äåéñòâóþ ù àÿ í à ì î ëåêóëó, ðàâí à í óëþ (ï î -
òåí öèàëüí àÿ ýí åðãèÿ èì ååò ì èí èì óì ). Åñëè àì ï -
ëèòóäà êî ëåáàí èé ì î ëåêóëû âî çëå òî ÷êè ðàâí î -
âåñèÿ ì àëà, òî ñï ðàâåäëèâî ñëåäóþ ù åå ãàðì î í è-
÷åñêî å ï ðèáëèæåí èå äëÿ çàâèñèì î ñòè Ô(~):

È í ñò èò óò ãåî õèì èè è àí àëèò è÷åñêî é õèì èè
èì . Â.È . Âåðí àäñêî ãî Ðî ññèéñêî é À êàäåì èè í àóê,
Ì î ñêâà

Ô(2) = Ô() + Ô" (z — zo)' / 2,

ãäå èí äåêñî ì 0 î òì å÷åí û ðàâí î âåñí û å õàðàêòå-
ðèñòèêè, Ô" — âòî ðàÿ ï ðî èçâî äí àÿ Ô ï î z â òî ÷êå

ö (ï î ëî æèòåëüí àÿ âåëè÷èí à).

Î ñî áåí í î ñòüþ ô óí êöèè Ô(~) ÿâëÿåòñÿ òî , ÷òî â
òî ÷êå ö î í à í å çàâèñèò î ò âåëè÷èí û ö (ñâî éñòâî
î äí î ðî äí î ñòè í óëåâî ãî ï î ðÿäêà ô óí êöèè òèï à
ï î òåí öèàëà Ëåí í àðä — Äæî í ñà ï î àðãóì åí òàì z è
p ). Çàì åí èâ ï ðî èçâî äí óþ ï î z í à ï ðî èçâî äí óþ ï î
ã = z/ y , í àéäåì çí à÷åí èå Ô : Ô '

= ( 1/ z~)(ÀÐÔ /É ~) I, . , Ï ðî èí òåãðèðóåì (1) ï î z è

ï åðåéäåì ê ì î ëÿðí û ì õàðàêòåðèñòèêàì :

Ê „. = Àð,.J- RT/ (/ åõð [ - U,/ (RT) ] , (2)

ãäå À = Û,/2ÿ / (mn) , d — ï î ñòî ÿí í àÿ êðèñòàëëè÷å-
ñêî é ðåø åòêè àäñî ðáåí òà, m è è — ï î êàçàòåëè ñòå-
ï åí åé ï î òåí öèàëà òèï à Ëåí í àðä — Äæî í ñà [ 1, ñ. 98] ;
Â — ãàçî âàÿ ï î ñòî ÿí í àÿ; Ò- àáñî ëþ òí àÿ òåì ï åðà-
òóðà; U,. — ï î òåí öèàëüí àÿ ýí åðãèÿ âçàèì î äåéñòâèÿ
ì î ëÿ àäñî ðáàòà ñ àäñî ðáåí òî ì ï ðè ðàâí î âåñèè;
ð, — ñðåäí åå ðàâí î âåñí î å ðàññòî ÿí èå ì î ëåêóëû î ò
,ï î âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà â åäèí èöàõ d:

ê 2ë

ð; = (4êÍ ) f f z~(0, y ) sin8d8dy .

Ê î í êðåòèçèðóåì î ï ðåäåëåí èÿ óãëî â: 8 — óãî ë
ì åæäó ãëàâí î é ï ëî ñêî ñòüþ ì î ëåêóëû è ï î âåðõ-
í î ñòüþ àäñî ðáåí òà, ó — óãî ë ï î âî ðî òà ì î ëåêóëû
â åå ãëàâí î é ï ëî ñêî ñòè î òí î ñèòåëüí î òàêî ãî åå
ï î ëî æåí èÿ (î äí î ãî èç äâóõ), êî ãäà åå äèàì åòð ï à-
ðàëëåëåí ï î âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà. ßñí î , ÷òî @(0,
y ) ÿâëÿåòñÿ ï åðèî äè÷åñêî é ñ ï åðèî äî ì ê ô óí êöè-
åé óãëà 0 è ñ ï åðèî äî ì 2ê ô óí êöèåé óãëà ö~ (ï ðåä-
ï î ëàãàåì â î áù åì ñëó÷àå, ÷òî ì î ëåêóëà í å î áëà-
äàåò êàêî é-ëèáî ñèì ì åòðèåé) è ì î æåò áû òü ï ðåä-
ñòàâëåí à (ñ òî ÷í î ñòüþ äî const) êàê ï ðî èçâåäåí èå
äâóõ í åçàâèñèì û õ ñî ì í î æèòåëåé:

@(0, öi ) = ö(0)ð(öê) + const .

~



ÑÂßÇÜ Ì ÅÆÄÓ Ì Î ËÅÊÓËßÐÍ Î É Ï ËÎ Ù À ÄÊÎ É ÀÄÑÎ ÐÁÀÒÀ 7 6 1

È ç î áù èõ ñî î áðàæåí èé ñëåäóåò, ÷òî ô óí êöèÿ
p(v ) çàâèñèò òî ë üêî î ò ãåî ì åòðèè (ñèì ì åòðè÷í î -
ñòè) ì î ëåêóëû , í î âñåãäà â òî ÷êàõ ê / 2 è Çê / 2 èì å-
åò äâà ýêñòðåì óì à, ï î ýòî ì ó è í òåãðàë

2ì

Ð, = 1/ ( 2 ï ) ] ð (ó ) Í ó

çàâèñèò í å òî ëüêî î ò ñèì ì åòðè÷í î ñòè, í î è î ò ï î -
ëÿðí î ñòè ì î ëåêóëû . Ôóí êöèÿ ä(Î ) èì ååò äâà ì àê-
ñèì óì à â òî ÷êàõ Î è ê- Î è çàâèñèò î ò ðàçí î ñòè êî -
ñèí óñî â Î è Î ,, ï î ýòî ì ó èí òåãðàë ï î Î ì î æí î àï ï -
ðî êñèì èðî âàòü ô óí êöèåé î ò ñî êÎ ,. Òî ãäà äëÿ ð,
ï î ëó÷èì

åò ì åñòî âû ðàæåí èå (2) ï ðè óñëî âèè, ÷òî ð; î ï ðå-
äåëÿåòñÿ âû ðàæåí èåì òèï à (3).

Äëÿ ðàññì î òðåí èÿ ðàçí û õ àäñî ðáàòî â óäî áí î
ââåñòè ñòàí äàðò ï î òåí öèàëüí î é ýí åðãèè U~ äëÿ
í åêî òî ðî é âû áðàí í î é ñèñòåì û (í àï ðèì åð, äëÿ
ðàâí î âåñí î ãî âçàèì î äåéñòâèÿ àòî ì à Ñ(~ðÇ) ñ ï î -
âåðõí î ñòüþ êðèñòàëëà ãðàô èòà) è î ï ðåäåëÿòü âå-
ëè÷èí ó ï î òåí öèàëüí î é ýí åðãèè ì î ëåêóëû êàê

(À = ßÐ Î . (4)

ãäå Q, — áåçðàçì åðí àÿ âåëè÷èí à, õàðàêòåðè-
çóþ ù àÿ ì î ëåêóëó ~, í àçâàí í àÿ í àì è ï î àí àëî ãèè ñ
ýëåêòðî ñòàòè÷åñêèì âçàèì î äåéñòâèåì î áî áù åí -
í û ì çàðÿäî ì (äëÿ ï ðèâåäåí í î ãî âû ø å ï ðèì åðà
âû áî ðà ýí åðãåòè÷åñêî ãî ñòàí äàðòà Ä, — êî ëè÷åñò-
âî óãëåðî äí û õ àòî ì î â, ï î î áù åé ï î òåí öèàëüí î é
ýí åðãèè ýêâèâàëåí òí û õ ì î ëåêóëå àäñî ðáàòà).

Èç ñâî éñòâà î äí î ì åðí î ñòè ï î òåí öèàëüí î ãî
ï î ëÿ î äí î ðî äí î ãî àäñî ðáåí òà äëÿ ãðóï ï û àäñî ð-
áèðî âàí í û õ, í å ñâÿçàí í û õ ì åæäó ñî áî é ì î ëåêóë
âû òåêàåò àääèòèâí î ñòü âåëè÷èí û Q; (ï î òåí öè-
àëüí àÿ ýí åðãèÿ ãðóï ï û í å âçàèì î äåéñòâóþ ù èõ
ì åæäó ñî áî é ì î ëåêóë åñòü ñóì ì à ï î òåí öèàëüí û õ
ýí åðãèé ì î ëåêóë). Äëÿ ï ëî òí î çàï î ëí åí í î ãî ì î -
í î ñëî ÿ ó ï î âåðõí î ñòè ãðàô èòà ðåçóëüòèðóþ ù èé
î áî áù åí í û é çàðÿä ÿâëÿåòñÿ óãëåðî äí û ì ýêâèâà-
ëåí òî ì (â óêàçàí í î ì âû ø å ñì û ñëå) ì î í î ñëî ÿ. Èç
ýòî ãî ì î æí î ñäåëàòü ï ðåäï î ëî æåí èå î ï î ñòî ÿí -
ñòâå î áî áù åí í î ãî çàðÿäà ì î í î ñëî ÿ, âåëè÷èí à êî -
òî ðî ãî í å äî ëæí à çàâèñåòü î ò ï ðèðî äû ì î ëåêóë,
âõî äÿù èõ â ì î í î ñëî é. Èç î ï ðåäåëåí èÿ (4) ñëåäó-
åò, ÷òî î áî áù åí í û é çàðÿä í å çàâèñèò î ò òåì ï åðà-
òóðû , ï î ýòî ì ó êî í ñòàí òà ì î í î ñëî ÿ äî ëæí à î ï ðå-
äåëÿòüñÿ òî ëüêî ñâî éñòâàì è àäñî ðáåí òà. Í àï ðè-
ì åð, â ÷àñòí î ì ñëó÷àå ì î í î ñëî ÿ, ñî ñòî ÿù åãî
òî ëüêî èç ì î ëåêóë î äí î ãî ñî ðòà, ï ðî èçâåäåí èå
êî ëè÷åñòâà ì î ëåêóë â ì î í î ñëî å í à î áî áù åí í û é
çàðÿä î äí î é ì î ëåêóëû äî ëæí î áû òü ï î ñòî ÿí í î é
âåëè÷èí î é, õàðàêòåðèçóþ ù åé óäåëüí óþ ï î âåðõ-
í î ñòü àäñî ðáåí òà. È í û ì è ñëî âàì è, ï ëî ù àäêà
ï î âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà, ï ðèõî äÿù àÿñÿ í à î äí ó

ð, = Ð,.Z(cos8;) + const.

Âû ðàçèì äàëåå ð; ÷åðåç ðàçì åðû ì î ëåêóëû
àäñî ðáàòà. Ðàâí î âåñí î å ðàññòî ÿí èå ì î ëåêóëû î ò
ï î âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà, ò.å. î ò ï ëî ñêî ñòè, ï ðî õî -
äÿù åé ÷åðåç ÿäðà àòî ì î â ï î âåðõí î ñòè àäñî ðáåí òà,
âû ÷èñëÿþ ò êàê ñóì ì ó ýô ô åêòèâí î ãî ðàçì åðà
ÿ÷åéêè êðèñòàëëè÷åñêî é ðåø åòêè Í /2 è âàí -äåð-
âààëüñî âî ãî ðàäèóñà ì î ëåêóëû àäñî ðáàòà [1 - 3].
Âåëè÷èí ó ï î ñëåäí åãî ì î æí î í àéòè, çí àÿ ï ðî åê-
öèþ í à ï î âåðõí î ñòü àäñî ðáåí òà ãåî ì åòðè÷åñêî ãî
òåëà, õàðàêòåðèçóþ ù åãî àäñî ðáèðî âàí í óþ ì î ëå-
êóëó. Ýòà ï ðî åêöèÿ ï ðåäñòàâëÿåò ñî áî é ì î ëåêó-
ëÿðí óþ ï ëî ù àäêó è, (ï ëî ù àäü ï î âåðõí î ñòè
àäñî ðáåí òà, ï ðèõî äÿù óþ ñÿ í à ì î ëåêóëó àäñî ðáà-
òà â ï ëî òí î ì ì î í î ñëî å). Î áî çí à÷èì F, = cos0,/Ð;.
Òî ãäà äëÿ ð, èì ååì

ð; = 0.5 + „/è ,/ (F,d) . (3)

Â ýòî ì âû ðàæåí èè âàæí î èì åòü â âèäó, ÷òî äëÿ
í åï î ëÿðí û õ ì î ëåêóë âåëè÷èí ó F, ñî ãëàñí î î ï ðå-
äåëåí èþ , î öåí î ÷í î ì î æí î ï ðèí èì àòü ðàâí î é 1.

Òàêèì î áðàçî ì , äëÿ êâàçèæåñòêî é ì î ëåêóëû
ï ðî èçâî ëüí î é ô î ðì û â ï î ëå àäñî ðáåí òà ñ ì àòå-
ì àòè÷åñêè î äí î ðî äí î é ï î âåðõí î ñòüþ (â êà÷åñòâå
ï ðèì åðà òàêî ãî àäñî ðáåí òà áóäåì ðàññì àòðèâàòü
ãðàô èòèðî âàí í óþ òåðì è÷åñêóþ ñàæó (ÃÒÑ)) èì å-

Òàáëèöà 1. Çí à÷åí èÿ êî í ñòàí ò óðàâí åí èÿ (8) , ðàññ÷èòàí í û å èç ýêñï åðèì åí òàë üí û õ äàí í û õ [3] , ï ðèâåäåí í û õ ê
âû ðàæåí èþ lgK ~; = Â; + À;( Ò

Ì î ëåêóëà g , + 'ñ

Ì åò àí , Ñ Í 4

Ý ò àí , Ñ 2Í 6

Ý òèë å í , Ñ ~Í ~

Á óò àí , Ñ 4Í ~î

í - Ãå ê ñà í , Ñ áÍ ~ù

è - Ãå ï ò à í , Ñ ~Í ,á

Ä è ýò èë î âû é ý ô è ð , C 4H ,ù Î

ñðåäí èå çí à÷åí èÿ

ï ðèì å÷àí èå. i i ðè ðàñ÷åòå êî í ñòàí ò èñï î ëüçî âàëè ï ðèáëèæåí í û å ñî î òí î ø åí èÿ: (aUp)/ (2.3R) = À;/ w;; à = - 4.6(B; + 3.873)/ w; ,

Ä Î ÊËÀ Ä Û À Ê À ÄÅ Ì È È Í À ÓÊ òî ì 335

~

1994
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Òàáë èöà 2. Ñ ðàâí åí èå ðàññ÷èòàí í û õ ï î óð àâí åí èþ (8)
è í àéäåí í û õ ýêñï åðèì åí òàë üí î çí à÷åí èé êî í ñòàí òû
Ãåí ðè äëÿ àäñî ðáöèè àöåòèë åí à è í -áóòàí à í à ÃÒÑ

À öåòèëåí

2.97

2.37

2.0 1

1.66

1.43

1.13

0.89

0.73

0.58

0.51

0.46

0.39
í -Áóòàí

2.13

0.79

0.66

0.60

0.49

0.38

0.33

2.78

2.28

1.90

1.65

1.40

1.13

0.90

0 .75

0 .62

0.54

0 .48

0.42

164 .8

167 .8

17î .7

173.î

175.7

179 .5

183.5

187 .0

19 1.0

193.7

196 .1

199 .0

Ï ðî öåäóðà ýêñï åðèì åí òàëüí î ãî î ï ðåäåëåí û»
äèô ô åðåí öèàëüí î é òåï ëî åì êî ñòè ï ðè àäñî ðáöèè
äî âî ëüí î ñëî æí à [4, ñ. 160] è äàåò î ø èáêó, ñðàâí è-
ì óþ ñ èçì åðÿåì û ì è âåëè÷èí àì è [2, ñ. 151]. Ï î -
ãðåø í î ñòü í à åäèí èöû R â î öåí êå òåï ëî åì êî ñòè
ñâî éñòâåí í à è òåî ðåòè÷åñêèì ï î äõî äàì ê î ï èñà-
í èþ äâóõô àçí û õ ñèñòåì [5]. Í àø è ðàñ÷åòû ï î êà-
çàëè, ÷òî ï àðàì åòð ÀÑö â î áëàñòè ì àëû õ çàï î ëí å-
í èé àäñî ðáåí òà õî ðî ø î àï ï ðî êñèì èðóåòñÿ ï ðî -
ñòû ì âû ðàæåí èåì (ï î äñòàâëåí î (5))

ÜÑ„ = ß È 2 = aw,È 2. (7)

Ñâÿçü (7) èì ååò ï ðî ñòî å î áúÿñí åí èå. Çàêî í
ðàâí î ðàñï ðåäåëåí èÿ äëÿ òåï ëî åì êî ñòè âû ðàæà-
åòñÿ â âèäå [6]

2.83

0 .98

0.8 1

0.76

0 .6 1

0.45

0 .39

295.7

325.2

331.2

333.0

340.2

350.9

356.0

Äàí í û å ëþ áåçí î ï ðåäî ñòàâëåí û àâòî ðî ì êí èãè [3]
Í .Í . Àâãóëü.

ì î ëåêóëó, w;, è î áî áù åí í û é çàðÿä ýòî é ì î ëåêó-
ëû , Q, î áî çí à÷àþ ò î äèí è òî ò æå ô èçè÷åñêèé ï à-
ðàì åòð, òî ëüêî â ðàçí û õ åäèí èöàõ:

(5 )à = const.Q, = aw; ,

Âåðí åì ñÿ ê âû ðàæåí èþ (2) äëÿ êî í ñòàí òû Ãå-
í ðè. Â î áù åì ñëó÷àå, åñëè ì î ëåêóëà ñï î ñî áí à ê
î áðàòèì î é (óï ðóãî é) äåô î ðì àöèè, ðàçí î ñòü ï î ë-
í û õ ýí åðãèé àäñî ðáèðî âàí í î é è ñâî áî äí î é ì î ëå-
êóë ï ðè èçî òåðì è÷åñêèõ óñëî âèÿõ áóäåò î òëè-
÷àòüñÿ î ò U, í à ðàçí î ñòü âí óòðåí í èõ ýí åðãèé ËÅ,
ýòèõ ì î ëåêóë

ëñ„= 5 (nl)R/ 2,

ãäå ë — ÷èñëî àòî ì î â â ì î ëåêóëå, ! — ÷èñëî ñòåï å-
í åé ñâî áî äû àòî ì à, çà âû ÷åòî ì òåõ ñòåï åí åé ñâî -
áî äû , êî òî ðû å î òí î ñÿòñÿ ê ì î ëåêóëå â öåëî ì . Â
ðàññì àòðèâàåì î ì ñëó÷àå êî ëè÷åñòâî èçáû òî ÷í û õ
ñòåï åí åé ñâî áî äû àäñî ðáèðî âàí í î é ì î ëåêóëû ,
âû ðàæàþ ù èõñÿ â âî çì î æí î ñòè óï ðóãî é äåô î ðì à-
öèè êâàçèæåñòêèõ ô ðàãì åí òî â â î äí î ì åðí î ì ï î -
òåí öèàëüí î ì ï î ëå, ðàâí î 1. Óãëåðî äí û é ýêâèâà-
ëåí ò Q; í àèáî ëåå òî ÷í î àï ï ðî êñèì èðóåò ÷èñëî
àòî ì î â â ì î ëåêóëå.

Â ðåçóëüòàòå ñî ãëàñí î (2) - (7) äëÿ êî í ñòàí òû
Ãåí ðè ï î ëó÷åí î ñëåäóþ ù åå âû ðàæåí èå:

Ê„ = Àð, åõð Õ,/ ./Õ,.

ãäå Õ; = - aw,.[Ó~/ (RT) + 0.5] .

Äëÿ ï î ëó÷åí èÿ çí à÷åí èé ï àðàì åòðî â ì î äåëè
ï î ëüçî âàëèñü ì åòî äî ì ï î äãî í êè âû ðàæåí èÿ (8) ê
ýêñï åðèì åí òàëüí û ì çí à÷åí èÿì êî í ñòàí ò Ãåí ðè,
î áø èðí û é ì àòåðèàë ï î êî òî ðû ì äàí â Ï ðèëî æå-
í èè êí èãè [3] . Ï ðè ýòî ì èñï î ëüçî âàëè ï ðèâåäåí -
í û å òàì æå çí à÷åí èÿ ì î ëåêóëÿðí û õ ï ëî ù àäî ê
äëÿ ì î ëåêóë óãëåâî äî ðî äî â. Êðî ì å òî ãî , ï î ñòî -
ÿí í àÿ À áû ëà í àéäåí à èç äàí í û õ î ï î òåí öèàëüí î é
ô óí êöèè òèï à ï î òåí öèàëà Ëåí í àðä- Äæî í ñà è î
ï î ñòî ÿí í î é ðåø åòêè ÃÒÑ:À = 1.344 10 4ì êì (ï î -
ëó÷åí à äëÿ ë = 10, ò = 4, d = 0.336 í ì ). Â òàáë. 1
ï ðèâåäåí û çí à÷åí èÿ êî í ñòàí ò à è U~, ðàññ÷èòàí -
í û å ï î äàí í û ì [3] , ñî ãëàñí î ô î ðì óëàì

18Ê„ = Â, + A; I Ò, ~àë ë î ~l (2 3R) = À / è "

è = — 4.6(Â, + 3.873)/ w;.

Çí à÷åí èÿ êî í ñòàí ò í àéäåí û ñ ï î ãðåø í î ñòüþ
í å áî ëåå 5 - 7%: à = 0.10 À ~, Ó~/ È = — 870 Ê . Âåëè-

÷èí à à ñî âï àäàåò ñ î áðàòí î é âåëè÷èí î é ï ëî ù àäè
ýëåì åí òàðí î é ÿ÷åéêè êðèñòàëëè÷åñêî é ðåø åòêè
ãðàô èòà, ï ðåäñòàâëÿþ ù åé ñî áî é ï ðàâèëüí û é ø åñ-
òèóãî ëüí èê ñ âû ñî òî é d: ad' = 2/ ,/3 (à = 0.105 À ~).

Â òàáë. 2 äàí î ñî ï î ñòàâëåí èå ðàñ÷åòí û õ (ï î (8)) è
ýêñï åðèì åí òàëüí û õ çí à÷åí èé êî í ñòàí ò Ãåí ðè äëÿ
ì î ëåêóë àöåòèëåí à è í -áóòàí à. Ðàñ÷åò ï ðî âåäåí

(6 )Ë Å , = Ü Ñ „,Ò,

ãäå ÜÑí — ðàçí î ñòü óäåëüí û õ òåï ëî åì êî ñòåé ï ðè
ï î ñòî ÿí í î ì î áúåì å äëÿ ì î ëåêóë àäñî ðáàòà â
àäñî ðáèðî âàí í î ì è ñâî áî äí î ì ñî ñòî ÿí èÿõ. Èòàê,
ï ðè î ï èñàí èè àäñî ðáöèè ñëî æí û õ ì î ëåêóë, ñï î -
ñî áí û õ ê äåô î ðì àöèè â ï î ëå àäñî ðáåí òà, ñëåäóåò
èñï î ëüçî âàòü âû ðàæåí èå (2), ãäå âì åñòî U; ï î ä-
ñòàâëåí î Ó, + ËÅ,.
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äëÿ F = 1 (ï ðåäï î ëàãàåì , ÷òî ì î ëåêóëû í åï î ëÿð-
í û å è ëèí åéí û å) è äëÿ w = 21.0 è 40 Ð ñî î òâåò-
ñòâåí í î .

Â çàêëþ ÷åí èå î òì åòèì , ÷òî í àéäåí í àÿ çäåñü
ñâÿçü ì åæäó äâóì ÿ î ï ðåäåëÿåì û ì è í åçàâèñèì î
äðóã î ò äðóãà ï àðàì åòðàì è àäñî ðáöèè — êî í ñòàí -
òî é Ãåí ðè è ì î ëåêóëÿðí î é ï ëî ù àäêî é àäñî ðáàòà-
ÿâëÿåòñÿ äåéñòâåí í û ì ô àêòî ðî ì äëÿ ï î ñòðî åí èÿ
òåî ðèè, àëüòåðí àòèâí î é ðàñï ðî ñòðàí åí í û ì ñåé-
÷àñ ï î äõî äàì , èñï î ëüçóþ ù èì äî âî ëüí î ñèëüí î å
äî ï óù åí èå î á àääèòèâí î ñòè àòî ì -àòî ì í û õ ï î -
òåí öèàëî â [7]. Ì àòåðèàë í à ýòó òåì ó ñ ðàñ÷åòàì è
äëÿ áî ëüø î ãî ÷èñëà î ðãàí è÷åñêèõ ì î ëåêóë ãî òî -
âèòñÿ ê ï óáëèêàöèè.

Àâòî ð ï ðèçí àòåëåí Í .Í . Àâãóëü è À .À . Ëî ï àò-
êèí ó çà ï ðåäî ñòàâëåí í û å ì àòåðèàëû è ï î ëåçí î å
î áñóæäåí èå ðàáî òû .
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