MOJIEKYJISIPHOE MOJEJTUPOBAHUE B3AUMOJIEMCTBUSA
METAJJIO®YJIJIEPEHOB Me*@Cg, C BOJHBIM OKPY)KEHUEM
T.1O. Josununa, H.C. PycoBa, B. b. JIy:kkoB

Omoen KunemuKy Xumuseckux u ouonocuveckux npoyeccos, Uncmumym Ilpobaem Xu-
muyeckoti Qusuxu PAH, Yepnozonosxa.

MeToaaMu TEOPETUYECKONH XMMHU PACCUUTAHBI AJICKTPOHHOE CTPOCHUE U CBO-
6omubie sHeprun ruaparanun (AG,) ¢ymrepena Cgy U 3HIOXAPATBHBIX METALIOPYII-
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aepeHoB Me @Cgp (Me'= Li", K"). [IpuHIMIHATBEHOE CYIIECTBOBAHUE DHIOMETAILIO-
-+

bysrepenoB sToro Tuma, a UMeHHO — Li “@Cgp, OBUTO SKCIIEPUMEHTATIBHO MMOKA3aHO B

2010 r. Pacuersr MeTo1OM (DYHKIIMOHAJIA TUIOTHOCTH C HMCITOJIb30BAHHEM KOHTHUHYAIb-

o +
HOM MOJeNr BOBI MOKA3alii, YTO B BOJHOM OKPYKEHHH PaBHOBECHOE MosoxeHne K

o o+

JISKHAT B IIEHTPE BHYTPEHHEH mosoctH, s Li- — cIBUHYTO K 00071049Ke QysuiepeHa Ha
0.14 am. Cmemenne Li* crabunmsupyercs 3a cueT B3anMoJIHCTBHIA Kak ¢ (yIIepeHoM

. . ,

TaKk U ¢ pactBopureneM. AG, paBHOBECHBIX CTPYKTYP 000HMX 3HIOMETAIIO(DYIIEPEHOB
MMEIOT OYeHb OJIM3KMe 3HaueHus. B gactHocTH, 3HaueHus AG, mis K'@Cego exar B

qmamnasoHe ot —124 10 —149 kJK-MONb B 3aBHCHMOCTH OT BbIOOpa 0a3UCHBIX (YHK-
il 1 ¢pyHKIHOHANa TUIOTHOCTU. Pacuer monekynsipuoit auaamuku (TIP3P H,0, no-
TEHIMaJbl MoJIeKysipHOi Mexanuku OPLS, Boanas cdepa paguycom 1.9 HMm) nokazain,
+

4TO pajualibHble (YHKIUH paclpeeseHns MIOTHOCTH Boabl BOKpYr Cgo 1 Me @Cego
OJIM3KU MEXIy coOOM, B TO BpeMsl KaK OpUEHTAIUs TUIOJIeH BOAbI BOKPYT dHJIOMETAJI-
Jo(dynepeHoB B OOJbIIEH CTENEHH COOTBETCTBYET KApTHUHE TUApPATAIMM W30JUPOBAH-
HOT'0 MOHA METaJUIA.

B pabore nanee ObUIM YCTaHOBJIEHBI TEPMOJMHAMMYECKHE XapaKTEPUCTUKH

) +

B3aumoieiictBus dymaepeHa Cgo u sHm03aprueckoro Metammtodymiepena K @Cgp ¢

BOJHOH cpenoit. Jlist onjeHKH cBOOOAHOM sHepruu ruaparaun AG, (Ce0), KOTOpast IKC-

MEePUMEHTAIBFHO HEU3BECTHA, ObUT PACCMOTPEH 3aMKHYTHINH TEPMOAMHAMUYECKUN ITUKII,
V) + 193
srovaronuii myramuu K @Cgy B Cgp 1 mepexoisl QyiiepeHoB MEKIY BOIHOH U B
ra3oBoii ¢azamu. CBOOOJHBIE YHEPTUU COOTBETCTBYIOIIUX IMPOILIECCOB PACCUUTAHBI U3
TPACKTOPUI MOJICKYJISPHON NWHAMUKUA (YyJUIEPEHOB METOJAOM beHHEeTTa M Mo Teopuu

(1)yHKHI/IOHaJ'Ia IIJIOTHOCTHU C YYETOM BJIMAHHA PACTBOPHUTECIIA.



