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VJIK 620.3
MCCJIEJJOBAHUE BJIUSHUS ATOMOB BJIATOPO/IHBIX METAJUIOB
HA TIPOBOJIAIIIUE CBOMCTBA YIJIEPOJIHOM HAHOTPYBKHU

1. ®. CEPTEEB
Hayunsiii pykoBonutens H. I1. BOPO3HUHA, n-p ¢us.-mat. Hayk, 1o1.
Bourorpaackuii rocy 1apCTBEHHbBIN YHUBEPCUTET
Bonrorpan, Poccus

Hcnonp30BaHME KOMIIO3UTOB C METAJUIMYECKON MAaTpHUIIEH, COCTOSIIINX U3 pa3-
JMYHBIX KOMOMHAIIMI METAJJIOB, CTAJ0 IIMPOKO PACIPOCTPAHEHHBIM B PA3ITHYHBIX
BUJIAX MPOMBIIIIEHHOCTH [1]. DTO OOBSCHSETCS HAIUYMEM Y JaHHBIX MaTepHaloB
CBOMCTB, ICMOHCTPUPYIOIINX UX MPEUMYIIECTBO mepes] 0a30BbIMU MaTepuanamu [ 1, 2].

[Ipu 5TOM COBpEMEHHBIE TEHICHIIMH I10 JAJIbHENIIIEH MUHUATIOPUA3ALUHU CO30AI0T
HOBBIM BBI30B IEpe] MPOMBIIUIEHHOCTHI0. OH 3aKJIIOUEH B YJIYUYIIEHUHU HBIHEITHUX
CBOMCTB OOBEKTOB C YUETOM MX 3HAYUTEIHLHO MEHBIIIUX Pa3MepoB [2].

[Tpumenenne GpyHKITMOHATM3UPOBAHHBIX HAHOTPYOOK MIPU3BAHO PEIIUTH JAHHYIO
npo0sieMy 3a CUET UX Pa3JIMYHBIX YJIYUIIEHHbIX CBOUCTB [3—5].

YtoOk! onpeenuTh BIusiHuE aToMOB Pt 1 Au Ha poBoIIIIMEe CBOKWCTBA YIJIEPO/I-
Holt HaHOTPyOku (YHT) mocine QyHKUMOHANIMU3AlMU, a TaKXKe ISl JTOCTHXKECHHS
HauOOJIBIIEH TOYHOCTH TPU BBISBICHHUM WX MECTOPACIOJIOKEHHUS OTHOCUTEIHHO
noBepxHoctu YHT, Obl10 cO3AaHO TpU MOAENH ISl KAKIOTO M3 aHAIU3UPYEMBbIX
aTomoB (puc. 1).

a) 0) 6)

Puc. 1. Monens YHT ¢ npucoenMHEHHBIM aTOMOM IUIaTHHBL: a — Hajx atoMoMm C;
6 — Han ueHtpom cBsizu C-C; ¢ — Hag nieHTpoM rekcarona YHT

Jlis monydeHus: HMCUYEpPIBIBAIOIIETO O00beMa JaHHBIX MOJEIHMPOBAHUE XOJa
B3aumozercteus YHT ¢ aromamu Pt u Au mpoxoauio ¢ marom B 0,01 HM Kk kaxkgoMy
U3 aJCOpOLUOHHBIX LEHTPOB (cM. puc. 1). [Tpubmmkanucek JaHHbIE aTOMbBI MEPIEH-
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JOUKYJISpHO K mpoaosibHOM ocu YHT, mpu 3TOM Kakapld IIar CONPOBOXKIAJICA
pacueToM NOTEHIUAIBHOW SHEPTUH TTOITYYEHHONM CUCTEMBI.

[IpoBeneHHOE HCCIIEIOBaHWE MO3BOJIMJIO YCTAaHOBUTH HamOOJee BEPOSATHOE,
C DHEPreTUYECKOM TOYKH 3PEHUs, MECTOPACIIONOXKeHne aromMoB Pt m Au Ha
noBepxHocTd YHT npu ee pynkunonanuzanuu. MM siBisieTcs pacnoyioxKeHUE aTOMOB
OyaropoiHbIX MeTay1oB Haj 1eHTpoM cBsizu C-C nmoepxHoctu YHT (cwm. puc. 1, 6).
OHo ObLIO OmpeneneHo MO HaWIydlled >HEpruu B3auMOJACHCTBUSL M3 BCEX aHa-
JU3UPYEMBIX CUCTEM.

Benuuuna 3anpemennoit 3oub1 (I133) npencrasnser coboi pa3HOCTb HEPrUi
BEpXHEW 3aroJJHEHHOW W HWXHeW BakaHTHOW opOutanei. C momompro 11133 ompe-
JENSAI0TCS IPOBOSIINE CBOMCTBA MAaTEPUAIIOB, BKIIKOYAs Pa3JINYHbIE HAHOCTPYKTYPBI.
J7ist ee BBIYUCIICHHS UCTIONb3YyeTCs caeaytomas Gpopmyna:

AEg= ELumo — Enowmo. (1)

133 y YHT Tuna (6.0) 6e3 kakux-nu0o moaudukanuii cocrasiser 0,69 »B. Ipu
npucoeAnHeHun K «uuctoit» YHT atomoB Pt u Au HabmomaeTcsi ee yMEHbIICHUE,
B cinydae Pt — 1o 0,62 3B, B ciiyuae Au — 1o 0,59 »3B.

3axnouenue. BbINOTHEHHBIE KBAHTOBO-XMMHYECKHUE PACUYEThl IO3BOJIAIU
YCTAHOBUTH CIIEIYIOLIIEE.

1. C Touku 3peHusi CTaOUIBHOCTH KOH(UIypauuu HaumboJjiee ONTUMalIbHBIM
MOJIOKEHHEM aTOMOB IUIATHHBI U 30J10Ta OTHOCUTENBHO NToBepxHOCTH YHT siBnsiercs
UX HaXOXKJECHHUE HAJl LICHTPOM YIJIEPOJHOM CBA3U.

2. Ilpu npucoeAMHEHUH IAHHBIX ATOMOB OJArOPOJHBIX METAIOB K ILIEHTPY
yrieponHou cBs3u Y HT npoucxouT yMeHbIIEHUE UPUHBI 3aIIPEIIEHHON 30HbI, UTO
CBUETEIBCTBYET 00 yJIyUIIEHUHU MPOBOJISAIINX CBOMCTB IMOITYYEHHBIX CUCTEM.
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