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1. £ÄÇÆÇÐËÇ

´ÑÚÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ë ÅÂÊÑÄ
ËÏÇÇÕ, ÐÂÓâÆÖ Ô ÕÑÚÐÞÏË ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË ÔÑÔÕÑâÐËâ ÄÇ-
ÜÇÔÕÄ, ÃÑÎßÛÑÇ ÒÓËÍÎÂÆÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÒÓÑËÔØÑÆâÜËØ Ä ÒÓËÓÑÆÇ, ÒÓÑÏÞÛÎÇÐÐÞØ
ÖÔÕÂÐÑÄÍÂØ Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂØ. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâáÕ ÍÎáÚÇÄÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÆÎâ ÏÖÎßÕË-
ÏÂÔÛÕÂÃÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ,
ÆÑÒÑÎÐâáÜÇÅÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ.

¸ÇÎßá ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇ
ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÏÞØ ÐÂ ÔÇÅÑÆÐâ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ
ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÅÂÊÑÄ Ë ËØ ÔÏÇÔÇÌ Ä ÛËÓÑÍÑÏ ÆËÂ-
ÒÂÊÑÐÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÖÔÎÑÄËÌ.

±ÓÇÆÎÂÅÂÇÏÞÇ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÏÇÕÑÆÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÍÂÕÇÅÑÓËÌ: ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎâØ ÍÑÓ-
ÓÇÎâÙËË, àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ë ËÏËÕÂÙËÑÐÐÑÇ ÚËÔ-
ÎÇÐÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÉËÆÍÑÔÕË. ²âÆ ÏÑÆÇÎÇÌ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÂÅÂÇÕ ÔÄâÊß ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ Ë ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍÑÔÕË Ë ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐâÇÕ ÏÇÕÑÆ ÕÇÓÏÑÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ ÐÂ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÒÇÓÇÐÑÔÂ. £ ÆÓÖÅËØ

¡ÒÓÇÎß 2023 Å. ´ÑÏ 193, å 4
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´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ
Í ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËá ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ

¯.¥. ¬ÑÐÆÓÂÕáÍ, £.£. ±ËÔÂÓÇÄ

±ÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÆÎâ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ë ÅÂÊÑÄ ËÏÇáÕ ÐÂÓâÆÖ Ô ÕÑÚÐÞÏË ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËâÏË ÔÑÔÕÑâÐËâ ÄÇÜÇÔÕÄ ÃÑÎßÛÑÇ ÒÓËÍÎÂÆÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÅËÆÓÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ,
ÒÓÑËÔØÑÆâÜËØ Ä ÒÓËÓÑÆÇ, ÒÓÑÏÞÛÎÇÐÐÞØ ÖÔÕÂÐÑÄÍÂØ Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂØ. ²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÏÞÇ ÐÂ
ÆÂÐÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ, ÄÍÎáÚÂâ ÂÕÑÏËÔÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ, Ë ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÒÑÆØÑÆÞ
ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÅÂÊÑÄ Ë ËØ ÔÏÇÔÇÌ Ä ÛËÓÑÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ
ÖÔÎÑÄËÌ. °ÒËÔÂÐÞ ÏÑÆÇÎË ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË ÑÆÐÑÓÑÆÐÞØÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ä ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÖÔÕÑÌÚËÄÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË. ©Â ÓÂÏÍÂÏË ÑÃÊÑÓÂ ÑÔÕÂÈÕÔâ ÆËÐÂÏËÍÂ ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÈÐÐÞØ Ë ÔÕÇÍÎÖáÜËØÔâ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÆËÔÒÇÓÔÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ (ÍÑÎÎÑËÆÑÄ, àÏÖÎßÔËÌ). °ÃÔÖÉÆÂáÕÔâ ÑÃÎÂÔÕß ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÓÇÆÔÍÂ-
ÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË Ë ÄÑÒÓÑÔ ÕÑÚÐÑÔÕË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÆÂÄÎÇÐËÌ ÆÑ 1 ¤±Â. ±ÓËÄÇÆÇÐÞ ÒÓËÏÇÓÞ
ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÆÎâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ì ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÐÇ×ÕÇÅÂÊÑÄÞØ, ÕÑÒÎËÄÐÞØ Ë ÔÏÂÊÑÚÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ.

¬ÎáÚÇÄÞÇ ÔÎÑÄÂ: ÔÆÄËÅÑÄÂâ ÄâÊÍÑÔÕß, ÉËÆÍÑÔÕË, ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË, àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË, ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ, ÂÕÑÏËÔÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ
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ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎâØ (ÒÓËÄÇÆÇÐËÇ Í ÔËÔÕÇÏÇ ÕÄÈÓÆÞØ
Ô×ÇÓ, ÕÇÑÓËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ) ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ×ÑÓ-
ÏÖÎÞ ÄÞÄÑÆâÕÔâ ÐÇ ËÊ ÒÓâÏÑÌ ÔÄâÊË ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍË Ë
ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ, Â ËÊ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÌ Ñ ÄËÆÇ ÏÇÉ-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÑÕÄÇÚÂáÜËØ ÊÂ ÄâÊÍÑÇ
ÕÓÇÐËÇ.

¹ËÔÕÑ àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÐÇ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂáÕ
ÔÕÓÑÅÑÅÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑÌ
×ÑÓÏÞ, ÍÑÕÑÓÂâ ÄÞÃËÓÂÇÕÔâ ËÔØÑÆâ ËÊ ÑÒÞÕÂ ØÑÓÑÛÇÅÑ
ÔÑÅÎÂÔËâ Ô ÃÑÎßÛËÏ ÏÂÔÔËÄÑÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÞØ. ±ÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑÏ ÕÂÍËØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ
ÑÐË ÐÇ ÒÓËÄâÊÂÐÞ Í ÑÔÑÃÑÏÖ ÄËÆÖ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ, Â
ÄÞÓÂÉÂáÕ ÄâÊÍÑÔÕß ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËá ÑÕ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ
ËÊÏÇÓâÇÏÞØ ÄÇÎËÚËÐ ì ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, ÆÂÄÎÇÐËâ Ë ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË. ²ÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÐÂ
ÔÏÇÔË ÑÃÞÚÐÑ ÆÇÎÂÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÒÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ ì ÄÞ-
ÚËÔÎÇÐËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÆÎâ ÔÏÇÔÇÌ ÚÇÓÇÊ ÔÑÔÕÂÄ
ÔÏÇÔË Ë ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÆÎâ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ.

¯ÂÍÑÐÇÙ, ËÏËÕÂÙËÑÐÐÑÇ ÚËÔÎÇÐÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ,
ÒÓÑÄÑÆâÜÇÇÔâ ÚÂÜÇ ÄÔÇÅÑ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂ-
ÏËÍË (®¥), ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÄÞÚËÔÎËÕß ÄâÊ-
ÍÑÔÕß Ë ÆÓÖÅËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ËÔØÑÆâ ËÊ ÆÇÕÂÎßÐÑÌ ÏÑÆÇÎË
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÑÎÇÍÖÎ. ³ÓÇÆË ÏÇÕÑÆÑÄ ÓÂÔÚÈÕÂ ÕÓÂÐÔ-
ÒÑÓÕÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÆÄÇ ÍÑÐÙÇÒÕÖÂÎßÐÑ
ÓÂÊÎËÚÂáÜËÇÔâ ÅÓÖÒÒÞ: ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÂâ Ë ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÂâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÆËÐÂÏËÍÂ. ²ÂÃÑÕÞ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÎÇÕ ÆÇÏÑÐ-
ÔÕÓËÓÖáÕ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÓÂÊ-
ÎËÚÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ´ÇÏ
ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË, ÑÅÓÂÐËÚËÄÂáÜËÇ
ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕß ÍÂÍ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ, ÕÂÍ Ë ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ
ÒÑÆØÑÆÑÄ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÂÐÂÎËÊËÓÖáÕÔâ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕß Ë
ÕÑÚÐÑÔÕß ÑÒËÔÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ Ë ÒÑÆØÑÆÑÄ ÆÎâ ÚËÔÕÞØ
ÄÇÜÇÔÕÄ Ë ÔÏÇÔÇÌ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÄâÊÍÑÔÕË
ÆÑ 1 ±Â Ô. ²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÄÑÒÓÑÔ ÕÑÚÐÑÔÕË ÏÑÆÇÎÇÌ Ä
ÑÃÎÂÔÕË ÆÂÄÎÇÐËÌ ÆÑ 1 ¤±Â. °ÃÊÑÓ ÏÇÕÑÆÑÄ ÑÅÓÂÐËÚË-
ÄÂÇÕÔâ ÑÆÐÑÓÑÆÐÞÏË ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÖÔÕÑÌÚËÄÞÏË
ÉËÆÍÑÔÕâÏË. ©Â ÓÂÏÍË ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÄÞÐÇÔÇÐÞ ÆËÔÒÇÓÔ-
ÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ: ÍÑÎÎÑËÆÞ, àÏÖÎßÔËË Ë Õ.Æ., ì Â ÕÂÍÉÇ
ÄÑÒÓÑÔÞ ÄâÊÍÑÔÕË ÔËÎßÐÑ ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÈÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ
ÒÓË ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ËØ Í ÔÑÔÕÑâÐËá ÔÕÇÍÎÑÄÂÐËâ.

2. £âÊÍÑÔÕß ÉËÆÍÑÔÕÇÌ

²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÎÖÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ Ë àÏÒËÓËÚÇ-
ÔÍËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ë
ÒÎÑÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÑÎÐÂâ ÕÇÑÓËâ ÆÎâ ÄâÊÍÑ-
ÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÕÇÑÓËË ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË ÅÂÊÑÄ,
ÐÇ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ, ÒÑàÕÑÏÖ ÏÑÆÇÎË ÑÃÞÚÐÑ ÒÓËÏÇÐËÏÞ
ÕÑÎßÍÑ Í ÍÂÍÑÏÖ-ÕÑ ÍÎÂÔÔÖ ÄÇÜÇÔÕÄ Ô ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâÏË ÐÂ
ÆËÂÒÂÊÑÐ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ.

2.1. ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ¢ÂÚËÐÔÍÑÅÑ
°ÆÐËÏ ËÊ ÒÇÓÄÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ, ÒÓÇÆÎÂÅÂáÜËØ ÒÓÇÆÔÍÂ-
ÊÂÐËÇ ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, âÄËÎÑÔß ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ¢ÂÚËÐÔÍÑÅÑ ÆÎâ ÉËÆÍÑÔ-
ÕÇÌ [1]:

Z � C

vm ÿ b
; �1�

ÅÆÇ ZìÄâÊÍÑÔÕß, vm ìÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏÉËÆÍÑÔÕË,C Ë bì
àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÊÂÄËÔâÜËÇ ÑÕ ÄÇÜÇÔÕÄÂ. ¢ÂÚËÐ-
ÔÍËÌ ÑÃÐÂÓÖÉËÎ, ÚÕÑ b ÒÑ ÔÏÞÔÎÖ âÄÎâÇÕÔâ ËÔÍÎáÚÈÐÐÞÏ

ÑÃÝÈÏÑÏ Ä ÉËÆÍÑÔÕË, ÑÃÞÚÐÑ ÃÎËÊÍËÏ ÒÑ ÊÐÂÚÇÐËá Í
ËÔÍÎáÚÈÐÐÑÏÖ ÑÃÝÈÏÖ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË ÄÂÐ-ÆÇÓ-£ÂÂÎßÔÂ, ÓÂÄ-
ÐÑÏÖ vc=3, ÅÆÇ vc ì ÍÓËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÃÝÈÏ ÉËÆÍÑÔÕË.

µÓÂÄÐÇÐËÇ (1), ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÇÅÑ ÒÓÑÔÕÖá ×ÑÓÏÖ, Ä
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ ÒÑÓâÆÍÂ 1 ÍÃÂÓ ÏÑÉÇÕ ÑÒËÔÞÄÂÕß
ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÄâÊÍÑÔÕË ÓâÆÂÉËÆÍÑÔÕÇÌ: ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ [2, 3],
ÅÂÎÑÅÇÐÑÊÂÏÇÜÈÐÐÞØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ, ÓÕÖÕË [4]. °ÚÇÄËÆ-
ÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÎÂÔÕß ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÖÓÂÄÐÇÐËâ (1) ÑÅÓÂÐËÚÇÐÂ.
³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ¢ÂÚËÐÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇÔÕÂÈÕ ÄÞÒÑÎÐâÕßÔâ ÒÓË
ÄÞÔÑÍËØ ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ, ÍÑÅÆÂ vm � b, Ë ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÕÑÚÐÞÌ
ÖÚÈÕ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ËÔÍÎáÚÈÐÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ.
¥Îâ ÕÂÍËØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÕÂÍÉÇ ÕËÒËÚÐÑ, ÚÕÑ ÄâÊÍÑÔÕß ÐÂ
ËÊÑØÑÓÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, Õ.Ç. ÐÂÆÑ
ÄÄÑÆËÕß ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂC. ³
ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÐËÊÍËØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÔÑÑÕÐÑÛÇ-
ÐËÇ (1) ÐÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÄÞÓÂÉÇÐËá ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË ÓÂÊÓÇÉÈÐ-
ÐÑÅÑ ÅÂÊÂ, Õ.Ç. ÐÇ ÏÑÉÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ ÄÑ ÄÔÈÏ ÆËÂÒÂ-
ÊÑÐÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÏÇÉÆÖ ÒÎÑÕÐÑÔÕâÏË ÉËÆÍÑÔÕË Ë ÅÂÊÂ.
´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ËÆÇâ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÄâÊÍÑÔÕß ÉËÆÍÑÔÕË ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâÇÕÔâ Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß ÔÄÑÃÑÆÐÞÏ ÑÃÝÈÏÑÏ, ÑÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕÔâ ÒÎÑÆÑÕÄÑÓÐÑÌ Ë ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÒÓÑÆÄËÐÖÕÞØ ÕÇÑÓËÌ.
¬ÑÐÙÇÒÙËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÕÂÍÉÇ ÍÓÂÌ-
ÐÇ ÔËÎßÐÖá ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË Í ÒÎÑÕÐÑÔÕË,
ÕÂÍ ÍÂÍ ÄÇÎËÚËÐÂ vm ÿ b Ä ÉËÆÍÑÔÕË ÑÃÞÚÐÑ ÏÂÎÂ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô vm.

2.2. ´ÇÑÓËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
°ÆÐËÏ ËÊ ÒÑÆØÑÆÑÄ Í ÖÐË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÑÏÖ ÑÒËÔÂÐËá
ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ë ÒÎÑÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÕÇÑÓËâ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÛËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâÇÏÂâ ÆÎâ
ÑÒËÔÂÐËâ ÐÇ×ÕÇÅÂÊÑÄÞØ ÔÏÇÔÇÌ, ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÕÑÒÎËÄ,
ØÎÂÆÂÅÇÐÕÑÄ Ë ÒÓ. ¯ÂØÑÉÆÇÐËÇ ÐÇËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË
ÄÇÜÇÔÕÄÂ ËÎË ÔÏÇÔË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ T, ÆÂÄÎÇÐËË P Ë
ÒÎÑÕÐÑÔÕË r ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÐÂØÑÉÆÇÐËá ÄâÊÍÑÔÕË ÄÇÜÇÔÕÄÂ,
ÄÊâÕÑÅÑ ÊÂ àÕÂÎÑÐ, ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Tref, ÆÂÄÎÇÐËË Pref Ë
ÒÎÑÕÐÑÔÕË rref Ë ÒÓËÏÇÐÇÐËá ÏÂÔÛÕÂÃËÓÖáÜËØ ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÌ. Tref, Pref Ë rref ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâÏË
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ.

°ÃÞÚÐÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÒÑÆÑÃËâ ÄÞÓÂÉÂáÕÔâ ËÎË Ä
ÄËÆÇ

Z � Zref scale ; �2�

ËÎË Ä ÄËÆÇ

Z � Z0�T � � DZref scale ; �3�

ÅÆÇ Z0 ì ÄâÊÍÑÔÕß ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÒÓË ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Ä
ÔÑÔÕÑâÐËË ÓÂÊÓÇÉÈÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ, Zref Ë DZref ì ÒÑÎÐÂâ Ë
ËÊÃÞÕÑÚÐÂâ ÄâÊÍÑÔÕË àÕÂÎÑÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ, scale ì
ÏÂÔÛÕÂÃËÓÖáÜËÌ ×ÂÍÕÑÓ, ÊÂÄËÔâÜËÌ ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË,
ÆÂÄÎÇÐËâ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.

2.3. ®ÇÕÑÆ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
®ÇÕÑÆ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ [5] ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÍÂÍ
Ä ËÐÕÇÓÇÔÖáÜÇÏ, ÕÂÍ Ë Ä àÕÂÎÑÐÐÑÏ ÄÇÜÇÔÕÄÇ ÏÑÉÐÑ
ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÂÓÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ô
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ s Ë ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ E:

U�r� � E f
�
r

s

�
; �4�
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ÅÆÇ f ì ÐÇÍÑÕÑÓÂâ ×ÖÐÍÙËâ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ fLJ�r �� � 4�r � ÿ12 ÿ r � ÿ6�. ¿ÕÂÎÑÐÐÑÇ
Ë ËÐÕÇÓÇÔÖáÜÇÇ ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ
ÕÑÎßÍÑ ÄÇÎËÚËÐÂÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ: ÆÎâ àÕÂÎÑÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇ-
ÔÕÄÂ Eref Ë sref, ÆÎâ ËÐÕÇÓÇÔÖáÜÇÅÑ ì Ex Ë sx.

ªÔØÑÆâ ËÊ ÏÇÕÑÆÂ ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕÇÌ ÏÑÉÐÑ ÄÄÇÔÕË ÒÓËÄÇ-
ÆÈÐÐÖá ÄâÊÍÑÔÕß:

Z� � Zs 2�mE�ÿ1=2 ; �5�

ÅÆÇ mìÏÂÔÔÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.
±ÓËÓÂÄÐËÄÂâ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ ÄâÊÍÑÔÕË ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-

ÄÂÇÏÑÅÑ Ë àÕÂÎÑÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄ, ÒÓËØÑÆËÏ Í ÄÞÓÂÉÇÐËá

Zx�vx;Tx� � Zref

��
sref
sx

�3

vx;
Eref
Ex

Tx

�
�

�
�
Mx

Mref

�1=2�sref
sx

�2� Ex
Eref

�1=2

; �6�

ÅÆÇ v ì ÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ, M ì ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÏÂÔÔÂ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, T ì ÂÃÔÑÎáÕÐÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ, ÄÇÎËÚËÐÞ Ô
ËÐÆÇÍÔÑÏ x ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÏÖ ÄÇÜÇÔÕÄÖ, Ô
ËÐÆÇÍÔÑÏ ref ì Í àÕÂÎÑÐÐÑÏÖ.

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ Tc Ë ÑÃÝÈÏ vc
ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÍÂÍ Tc � E=kB (ÅÆÇ
kB ì ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ¢ÑÎßÙÏÂÐÂ) Ë vc � s 3, ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ
ÒÑÆÑÃËâ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ

Zx�vx;Tx� � Zref

�
vx
vc; ref
vc; x

;Tx
Tc; ref

Tc; x

�
�

�
�
Mx

Mref

�1=2�vc; ref
vc; x

�2=3�
Tc; x

Tc; ref

�1=2

: �7�

´ÂÍÑÇ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ, ÑÕÓÂÉÂáÜÇÇ ÒÓËÐÙËÒ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÃÖÆÇÕ, ÑÆÐÂÍÑ, ÕÑÚÐÞÏ ÕÑÎßÍÑ
ÕÑÅÆÂ, ÍÑÅÆÂ ×ÖÐÍÙËâ f �r=s� Ö àÕÂÎÑÐÐÑÅÑ Ë ËÐÕÇÓÇÔÖá-
ÜÇÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄ ÑÆÐÂ Ë ÕÂ ÉÇ. ¥Îâ ÓÇÂÎßÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ
ÆÄÖØÒÂÓÂÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ "ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÅÑ"
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ. ³ÎÇÆÖáÜËÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ
âÄÎâÇÕÔâ ÄÄÇÆÇÐËÇ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÖáÜËØ ÏÐÑÉËÕÇÎÇÌ ÆÎâ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÑÃÝÈÏÂ:

fx � yx
Tc; x

Tc; ref
; hx � fx

vc; x
vc; ref

; �8�

ÅÆÇ f Ë y ì "×ÂÍÕÑÓÞ ×ÑÓÏÞ" [6 ë 8], ÒÇÓÇÄÑÆâÜËÇ
ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ àÕÂÎÑÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËÇ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ËÐÕÇÓÇÔÖáÜÇÅÑ. ´ÑÚÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ f Ë y
ÐÂØÑÆâÕÔâ ËÊ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ [6, 7]:

F ex
x �v;T � � fxF

ex
ref

�
v

hx
;
T

fx

�
ÿ RT ln hx ;

Zx�v;T � � Zref

�
v

hx
;
T

fx

�
;

8>>><>>>: �9�

ÅÆÇ F ex�v;T � � F �v;T � ÿ F id�v;T � ì ËÊÃÞÕÑÚÐÂâ àÐÇÓ-
ÅËâ ¤ÇÎßÏÅÑÎßÙÂ (ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÇÉÆÖ ÊÐÂÚÇÐËâÏË àÐÇÓÅËË
¤ÇÎßÏÅÑÎßÙÂ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ë ËÆÇÂÎßÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÒÓË ÓÂÄÐÞØ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ), R ì ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂâ ÅÂÊÑÄÂâ
ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ, Z � Pv=�RT �ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÄÇÓØÔÉËÏÂÇ-
ÏÑÔÕË.

£ÞÓÂÉÇÐËÇ (7) ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÓËÑÃÓÇ-
ÕÂÇÕ ÄËÆ

Zx�vx;Tx� � Zref

�
vx
hx
;
Tx

fx

��
Mx

Mref

�1=2

hÿ2=3x f 1=2
x : �10�

£ÞÓÂÉÇÐËÇ ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÕÂÍÑÏ ÄËÆÇ ÐÂÊÄÂÐÑ ÓÂÔÛËÓÇÐÐÞÏ
ÒÓËÐÙËÒÑÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ (Extended Cor-
responding States principle ì ECS).

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÓÇÛÇÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ (9) ÕÓÇÃÖÇÕ ËÕÇÓÂÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ Ë ËÊÄÇÔÕÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÆÎâ ÒÓÂÍ-
ÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËâÏÇÕÑÆÂ ECS ÖÆÑÃÐÇÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß
ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ÆÎâ ×ÂÍÕÑÓÑÄ fx Ë hx ÍÂÍ
×ÖÐÍÙËÌ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ¥Îâ ÓâÆÂ ÖÅÎÇ-
ÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ë ×ÓÇÑÐÑÄ ÒÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏ ÕÑÚÐÞÏ ÓÇÛÇ-
ÐËâÏ ÒÑÆÑÃÓÂÐÞ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ÆÎâ ×ÂÍÕÑÓÑÄ y Ë f Ä
âÄÐÑÏ ÄËÆÇ ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËÌ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ T=Tc,
ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÅÑ ÖÆÇÎßÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ v=vc Ë ÂÙÇÐÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ
×ÂÍÕÑÓÂ ±ËÕÙÇÓÂ o [7, 9, 10].

£ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÄÇÓÔËË ÍÑÓÓÇÎâÙËË ECS Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ àÕÂ-
ÎÑÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÃÞÎ ÄÞÃÓÂÐ ÏÇÕÂÐ [5, 7], Â ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÄâÊÍÑÔÕß ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÊâÕÂ Ä ×ÑÓÏÇ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÌ Ä
ÓÂÃÑÕÇ [11]. ¿ÕË ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÆÎâ ÏÇÕÂÐÂ ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÞ
ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÄÞÛÇ ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍË, T > Ttr �
� 0;48Tc. µ ÄÞÔÛËØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÂâ ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÂ ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍË ÑÃÞÚÐÑ ÐËÉÇ, ÚÇÏ Ö ÏÇÕÂÐÂ, Â
ÊÐÂÚËÕ, ÑÐË ÏÑÅÖÕ ÐÂØÑÆËÕßÔâ ÒÓË T=Tc < 0;48 ÆÂÉÇ Ä
ÐÑÓÏÂÎßÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ. ±ÑàÕÑÏÖ Ä [7] ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË ÏÇÕÂÐÂ ÓÇÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑ-
ÄÂÐÞ, ÚÕÑÃÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÑÄÂÕß ÆÂÐÐÞÏ ÆÎâ ÒÓÑÚËØ ÖÅÎÇ-
ÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÒÓË ÐËÊÍËØ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ. ªÕÑ-
ÅÑÄÂâ ÏÑÆÇÎß Ô ÏÇÕÂÐÑÏ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ àÕÂÎÑÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ,
ÒÑÎÖÚËÄÛÂâ ÐÂÊÄÂÐËÇ TRAPP (TRAnsport Properties Pre-
diction) [8], ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÂÔß Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ àÕÂÎÑÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎË
Ä ÃÂÊÇ ÆÂÐÐÞØ NIST (National Institute of Standards and
Technology) (³º¡) [10]. £ ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ ÄÇÓÔËâØ ÏÑ-
ÆÇÎË ECS àÕÂÎÑÐÐÑÇ ÆÎâ ÔÇÏÇÌÔÕÄÂ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÄÇ-
ÜÇÔÕÄÑ ÏÇÕÂÐ ÊÂÏÇÐÈÐ ÒÓÑÒÂÐÑÏ [10, 12], ËÏÇáÜËÏ
ÐÂËÏÇÐßÛÖá ÒÓËÄÇÆÈÐÐÖá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚ-
ÍË Ä ÔÇÏÇÌÔÕÄÇ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÄÄÇÆÇÐÞ àÏÒËÓËÚÇ-
ÔÍËÇ ÒÑÒÓÂÄÍË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÖÚËÕÞÄÂÕß àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂØ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÒÓË ÔÕÂÐ-
ÆÂÓÕÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÒÑÊÆÐÇÇ ÃÞÎ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÆÎâ
×ÓÇÑÐÑÄ [13, 14] ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë àÕÂ-
ÎÑÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÄâÊÍÑÔÕË ÆÎâ 1,1,1,2-ÕÇÕÓÂ×ÕÑÓàÕÂÐÂ
(R134a). £ ÓÂÃÑÕÇ [14] ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ×ÓÇÑÐÑÄ Ë ËØ
ÔÏÇÔÇÌ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÄÖØ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÖáÜËØ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ, fx Ë hx (8), ÒÑàÕÑÏÖ ÄÄÑÆËÕÔâ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌ,
ÊÂÄËÔâÜËÌ ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ×ÂÍÕÑÓ ×ÑÓÏÞ ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË.
±ÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ×ÓÇÑÐÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÂ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÃÇÊ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ
×ÑÓÏÞ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ ÑÕ 7% ÆÑ 45% ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ. £âÊÍÑÔÕË
ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ R134a
ÃÇÊ ÄÄÇÆÇÐËâ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ ×ÑÓÏÞ ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÞÄÂáÕÔâ Ô ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá 66 ë 168% [14]. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ØÑÕâ ÏÑÆÇÎß ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÓËÐÙËÒÂ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÞÏ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ, ÄÞÔÑÍÖá ÕÑÚÐÑÔÕß ÑÐÂ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕ ÎËÛß ÆÎâ
ÔÇÏÇÌÔÕÄÂ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ. ¥Îâ ÕÑÚÐÑÅÑ (Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 20%)
ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÄÇÜÇÔÕÄ ËÊ ÆÓÖÅËØ ÔÇÏÇÌÔÕÄ
ÑÃÞÚÐÑ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÄÄÑÆËÕß Ä ÏÑÆÇÎß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ àÏ-
ÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÒÑÒÓÂÄÍË.
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±ÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ. £âÊÍÑÔÕß ÔÏÇÔÇÌ Ä ÓÂÏÍÂØ ECS
ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ (10), ÅÆÇ ÄÄÑÆâÕÔâ ÏÐÑÉËÕÇÎË
fmix Ë hmix ÆÎâ ÔÏÇÔË. ªÔØÑÆâ ËÊ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ ÕÇÓÏÑ-
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ Ä [7] ÒÓÇÆÎÂÅÂáÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÇ
ÒÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ:

hmix �
X
i; j

xixj hi j ;
�11�

fmixhmix �
X
i; j

xixj fi j hi j ;

ÅÆÇ xi ìÏÑÎßÐÂâ ÆÑÎâ i-ÅÑ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ Ä ÔÏÇÔË,

fi j � xi j� fi fj�1=2 ; hi j � ci j

ÿ
h
1=3
i � h

1=3
j

�3
8

; �12�

ci j Ë xi j ì ÒÑÒÓÂÄÑÚÐÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑ
ÖÏÑÎÚÂÐËá ÓÂÄÐâáÕÔâ ÇÆËÐËÙÇ, ÐÑ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÔÍÑÓÓÇÍ-
ÕËÓÑÄÂÐÞ ÒÓË ÐÂÎËÚËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ
ÄâÊÍÑÔÕË ÔÏÇÔÇÌ,

Zmix�v;T � � Zref

�
v

hmix
;

T

fmix

��
Mmix

Mref

�1=2

h
ÿ2=3
mix f

1=2
mix : �13�

±ÓËÏÇÐâÇÏÞÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÒÑÆÑÃËâ ÒÓËÄÑÆâÕ ÕÂÍÉÇ
Í ÔÎÇÆÖáÜÇÏÖ ÒÓÂÄËÎÖ ÔÏÇÛÇÐËâ ÆÎâ à××ÇÍÕËÄÐÑÌ ÏÑ-
ÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÏÂÔÔÞ [7]:

M
1=2
mix f

1=2
mix h

4=3
mix �

X
i; j

xixjM
1=2
i j f

1=2
i j h

4=3
i j ;

�14�
Mij � 2Mi Mj

Mi �Mj
:

2.4. ®ÇÕÑÆ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÆÂÄÎÇÐËâ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
²ÂÔÛËÓÇÐÐÞÌ ÒÓËÐÙËÒ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÏÑÉÇÕ ÒÓËÏÇÐâÕßÔâ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ, ÍÑÅÆÂ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË ÐÇÕ, ÐÑ ËÊÄÇÔÕÐÑ ÆÂÄÎÇÐËÇ ÉËÆÍÑÔÕË [7]. ´ÑÅÆÂ
ÐÇËÊÄÇÔÕÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ËÊ ÓÇÛÇÐËâ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ

Pref

�
vx
hx
;
Tx

fx

�
� Pxhx

fx
; �15�

ÅÆÇ Px ì ÆÂÄÎÇÐËÇ ÔÏÇÔË, Pref�vref;Tref� ì ÖÓÂÄÐÇÐËÇ
ÔÑÔÕÑâÐËâ àÕÂÎÑÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ. ²ÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (15)
ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÏÇÕÑÆÑÏ ÒÓÑÔÕÞØ ËÕÇÓÂÙËÌ: Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÃÇÓÖÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËâ f � y � 1, ÊÂÕÇÏ
ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (15) ÐÂØÑÆËÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ
ÄÇÎËÚËÐÞ vx, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÄÞÚËÔÎâáÕÔâ ÐÑÄÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ
f Ë y, Ë ÆÂÎÇÇ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÒÑÄÕÑÓâÇÕÔâ ÆÑ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ
ÔØÑÆËÏÑÔÕË. £ ÏÑÆÇÎâØ TRAPP ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß Pref�v;T �
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÏÐÑÅÑÒÂÓÂÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ
ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑÄÂÐÐÞÏ ÆÎâ ÏÇÕÂÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ [15]
Ë ÆÎâ ÒÓÑÒÂÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ [16].

ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÆÂÄÎÇÐËâ ÍÂÍ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÒÇÓÇÏÇÐÐÑÌ
ÄÏÇÔÕÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÆÂÈÕ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÂ ÆÎâ ÏÑ-
ÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÐÇ×ÕÇÅÂÊÑÄÞØ ÔÏÇÔÇÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÛËÓÑÍÑ
ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÇ ÆÎâ ËØ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÖÃËÚÇÔÍËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß.

£ ÓÂÃÑÕÂØ [17, 18] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÂâ ÏÑ-
ÆÇÎß, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓËÐÙËÒ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÄÞ-
ÓÂÉÂÇÕÔâ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë

ÆÂÄÎÇÐËâ:

Zmix�P;T � � Zref�P0;T0�
�
Tc;mix

Tc; ref

�ÿ1=6�
Pc;mix

Pc; ref

�2=3

�

�
�
Mmix

Mref

�1=2 amix

aref
; �16�

ÅÆÇ amix Ë aref ì "×ÂÍÕÑÓÞ ×ÑÓÏÞ" ÆÎâ ËÐÕÇÓÇÔÖáÜÇÌ
ÔÏÇÔË Ë àÕÂÎÑÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂT0 Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ
P0 ÄÞÚËÔÎâáÕÔâ ÍÂÍ

T0 � arefTc; ref

amixTc;mix
T ; P0 � arefPc; ref

amixPc;mix
P : �17�

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÄÏÇÔÕÑ ÆÄÖØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ×ÑÓÏÞ, f Ë y,
ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÑÆËÐ Ë ÕÑÕ ÉÇ ÏÐÑÉËÕÇÎß aref=amix ÆÎâ
ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, Ë ÆÂÄÎÇÐËâ.

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ àÕÂÎÑÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ä [17] ÄÊâÕ ÏÇÕÂÐ, ÇÅÑ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß rref�P0;T0� Ë ÄâÊÍÑÔÕß Zref�r0;T0� ÄÞÚËÔÎâáÕÔâ
ËÊ ÕÇØ ÉÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÑÔÕÑâÐËâ [15] Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËË [11], ÚÕÑ
Ë Ä ÏÑÆÇÎË TRAPP. ²ÂÃÑÕÂ [18] ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐâÇÕ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËË ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÑÃÎÂÔÕß ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ
ÐËÉÇ ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍË ÏÇÕÂÐÂ. ÁÄÐÞÌ ÄËÆ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
×ÂÍÕÑÓÂ a ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÓÇÛÇÐËá ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËâ (15), ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÏÖ ÒÑÔÎÇ ÒÇÓÄÑÌ ËÕÇÓÂÙËË. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÂâ Ä [17, 18] ÏÑÆÇÎß âÄÎâÇÕÔâ
ÖÒÓÑÜÇÐËÇÏ ÏÑÆÇÎË TRAPP ÆÎâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ.

2.5. ±ÓËÄÇÆÇÐËÇ Í ÔËÔÕÇÏÇ ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ
¿ÕÂÎÑÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÑÌ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÂ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÇ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑ ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÓÇÂÎß-
ÐÑÇ ÄÇÜÇÔÕÄÑ. ¬ÂÍ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÖ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ àÕÂÎÑÐÂ
ÏÑÉÐÑ ÄÊâÕß ËÆÇÂÎËÊËÓÑÄÂÐÐÖá ÏÑÆÇÎßÐÖá ÔËÔÕÇÏÖ,
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÑÕÑÓÑÌ Ô ÎáÃÑÌ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá
ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÏÇÕÑÆÂÏË ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ.

£ ÓÂÃÑÕÇ [19] ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÒÓËÄÑÆËÕß ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÞ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÓÇÂÎßÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Í ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ, ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÑÕÑÓÑÌ Ô
ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÆËÐÂÏËÍË (ÔÏ. [20]). ¥Îâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑ-
ÔÕË ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇ-
ÐËÇ:

Z�v;T �
Z0�T �

�
v

v0

�2=3

� Z��v �� ; �18�

ÅÆÇ v � � v=v0, v ì ÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ ÔËÔÕÇÏÞ, v0 �
� NAd

3=
���
2
p

ì ÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ ÒÎÑÕÐÑ ÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ
ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ ÆËÂÏÇÕÓÑÏ d, NA ì ÚËÔÎÑ ¡ÄÑÅÂÆÓÑ,
Z0�T � ì ÄâÊÍÑÔÕß ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÐËÊÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
(ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ 5.1). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß

Z � Z�
�
v

v0

�
5

16

�������������
MRT

p

r
vÿ2=3�2NA�ÿ1=3 ; �19�

ÅÆÇMìÏÑÎâÓÐÂâ ÏÂÔÔÂ ÉËÆÍÑÔÕË.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÓÇÂÎßÐÑÌ

ÉËÆÍÑÔÕË ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß ËÊÄÇÔÕÇÐ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÆËÂÏÇÕÓ
ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ ÆÎâ ÊÂÆÂÐÐÞØ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÖÔÎÑÄËÌ.
£ ÓÂÃÑÕÂØ [19, 21] Ä ×ÑÓÏÖÎÖ (19) ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑ ÄÄÑ-
ÆËÕÔâ ×ÂÍÕÑÓ ÛÇÓÑØÑÄÂÕÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ RZ ÆÎâ ÖÚÈÕÂ
ÄÍÎÂÆÂ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂÏË Ä ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÒÇÓÇÐÑÔÂ. ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÆÎâ
ÊÂÆÂÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ à××ÇÍÕËÄÐÞÌ ÑÃÝÈÏ ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ v0
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ÊÂÄËÔËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ. µÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË
ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÄËÆ

Z � RZZ�
5

16

�������������
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¶ÖÐÍÙËâ Z��v �� Ä [21] ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ
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¥Îâ ÓâÆÂ ÒÓÇÆÇÎßÐÞØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ, ÑÕ ÏÇÕÂÐÂ ÆÑ
ÅÇÍÔÂÆÇÍÂÐÂ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÆÎâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
v0 ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÆÎËÐÞ ÙÇÒË Ë RZ ÑÕ ÆÎËÐÞ ÙÇÒË.

¬ÑÓÓÇÎâÙËâ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÂâ Ä [21], âÄÎâÇÕÔâ ÔÒÓÂÄÇÆ-
ÎËÄÑÌ ÆÎâ ÄÇÎËÚËÐ v � ÑÕ 1,5 ÆÑ 5, Õ.Ç. ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ
ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÒÓË ÖÏÇÓÇÐÐÞØ ÔÕÇÒÇÐâØ ÔÉÂÕËâ. ¯ÇÆÑÔÕÂÕ-
ÍÑÏ, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, âÄÎâÇÕÔâ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÑÅÑ
ÒÇÓÇØÑÆÂ ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÅÑ ×ÎáËÆÂ Í ÅÂÊÖ, ÚÕÑ ÏÑÉÇÕ ËÏÇÕß
ÏÇÔÕÑ Ä ÕÓÂÐÔÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÇÚÇÐËâØ. ¥Îâ ÖÔÕÓÂÐÇÐËâ ÑÕ-
ÏÇÚÇÐÐÑÅÑ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ [22] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÓÂÔÛË-
ÓÇÐËÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ä ÄËÆÇ

Z � Z0 � RZDZ�
5
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mNA�ÿ1=3 ; �21�

ÅÆÇ DZ��v �� ì ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÆÎâ ËÊÃÞÕÍÂ
ÄâÊÍÑÔÕË, ËÏÇáÜÂâ ÔÄÑÌÔÕÄÑ DZ� ! 0 ÒÓË v � ! 1 ÒÓË
ÒÇÓÇØÑÆÇ Í ËÆÇÂÎßÐÑÏÖ ÅÂÊÖ.

±Ñ ÂÐÂÎÑÅËË Ô ÑÓËÅËÐÂÎßÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÇÌ ÄâÊÍÑÔÕß ë
ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ DZ��v �� ÄÄÑÆËÕÔâ Ä
ÄËÆÇ

log10 �1� DZ�� �
X7
k�1

ak

�v ��k ;
ÚÕÑ ÆÂÈÕ ÄÇÓÐÖá ÂÔËÏÒÕÑÕËÍÖ DZ! 0 ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Í
ËÆÇÂÎßÐÑÏÖ ÅÂÊÖ. ©ÐÂÚÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ak, ÒÓËÄÇÆÈÐ-
ÐÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ [22], ÒÑÆÑÃÓÂÐÞ ÕÂÍ, ÚÕÑ Ä ÑÃÎÂÔÕË
1;54 v �4 2;5 ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ Ë ÒÑ ÑÃÐÑÄÎÈÐ-
ÐÑÌ, Ë ÒÑ ËÔØÑÆÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË [21] ÔÑÄÒÂÆÂáÕ, ÒÓËÚÈÏ
ÐÑÄÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÏÇÐâÕßÔâ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÂÍ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ô ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá, ÕÂÍ Ë ÅÂÊÑÄ Ë ÊÂÍÓËÕË-
ÚÇÔÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË Ô ÐÇÒÓÇÓÞÄÐÞÏ ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ÏÇÉÆÖ ÅÂÊÑ-
ÒÑÆÑÃÐÞÏ Ë ÉËÆÍÑÒÑÆÑÃÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËâÏË. °ÃÐÑÄÎÈÐ-
ÐÂâ ×ÑÓÏÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ ÄâÊÍÑÔÕßá Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕßá
ÃÞÎÂ ÐÂÊÄÂÐÂ ÂÄÕÑÓÂÏË [22] ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐ-
ÐÑÌ ÏÑÆÇÎßá ÔËÔÕÇÏÞ ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ (Extented Hard-
Sphere correlation ì EHS).

¿××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ v0 ÆÎâ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ Ä [21, 22] ÒÓË-
ÃÎËÉÂáÕÔâ ÒÑÎËÐÑÏÂÏË ÑÕT 1=2 Ë ÆÎËÐÞÙÇÒË, Â ÊÐÂÚÇÐËâ
ÛÇÓÑØÑÄÂÕÑÔÕË RZ ÔÚËÕÂáÕÔâ ÐÇ ÊÂÄËÔâÜËÏË ÑÕ ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÞ Ë ÃÇÓÖÕÔâ Ä ÄËÆÇ ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÅÑ ÒÑÎËÐÑÏÂ ÑÕ
ÆÎËÐÞ ÙÇÒË. £ ÓÂÃÑÕÇ [23] ÒÓÇÆÎÂÅÂáÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ v0 Ë RZ ÆÎâ ÂÎÍËÎÃÇÐÊÑÎÑÄ Ë ÙËÍÎÑÂÎÍÂÐÑÄ. ±ÓË-
ÄÇÆÈÐÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÒÓÇÆÎÂÅÂáÕÔâ Í ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËá Ä
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÑÕ 110 ÆÑ 400 ¬. ±ÓÇÆÎÂÅÂÇÏÞÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÖÅÎÇÄÑ-
ÆÑÓÑÆÑÄ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ ÆÑ 75 ®±Â ÔÑ ÔÓÇÆÐËÏ
ÂÃÔÑÎáÕÐÞÏ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇÏ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 5% Ë ÏÂÍÔËÏÂÎß-
ÐÞÏì ÏÇÐÇÇ 10%.

³ØÑÉÂâ ÏÑÆÇÎß ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ [24] ÆÎâ ÓÂÔÒÎÂ-
ÄÑÄ ÔÑÎÇÌ. £ ÓÂÃÑÕÇ [24] ÄÏÇÔÕÑ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ

ÒÎÑÕÐÑÖÒÂÍÑÄÂÐÐÞØ ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ v0 ÄÊâÕ ÑÃÝÈÏ ÔÑÎË ÐÂ
ÎËÐËË ÒÎÂÄÎÇÐËâ vs, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß Ä ÏÑ-
ÆÇÎË ÎËÛß ÑÆËÐ ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ
ÛÇÓÑØÑÄÂÕÑÔÕË RZ. ±ÑÔÕÓÑÇÐÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÄÑÔÒÓÑËÊ-
ÄÑÆËÕ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÓâÆÂ ÅÂÎÑÅÇÐËÆÑÄ Ë ÐËÕÓÂÕÑÄ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÔÑ ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÌ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá ÏÇÐÇÇ
3%.

±ÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ. ¥Îâ ÔÏÇÔÇÌ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [21, 22] ÒÓÇÆ-
ÎÂÅÂáÕÔâ ÒÓÑÔÕÞÇ ÒÓÂÄËÎÂ ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÔÏÇÛÇÐËâ ÊÐÂÚÇ-
ÐËÌ v0 ËRZ ÆÎâ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ Ô ÄÇÔÂÏË, ÓÂÄÐÞÏËÏÑÎßÐÞÏ
ÆÑÎâÏ. ¥ÂÎÇÇ àÕË ÒÓÂÄËÎÂ ÄÏÇÔÕÇ Ô ÏÑÆÇÎßá [22] ÃÖÆÖÕ
ÐÂÊÞÄÂÕßÔâ EHS. ±ÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ, ÄÄÇÆÈÐÐÞÇ ÕÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÑÊÄÑÎâáÕ Ô ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá ÒÓÇÆÔÍÂÊÞ-
ÄÂÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕß ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÆÂÉÇ ÆÎâ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÂÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÔÏÇÔÇÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÏÇÕÂÐ ë Ð-ÆÇÍÂÐ
[25].

£ ÓÂÃÑÕÇ [26] ÆÎâ ÔÏÇÔÇÌ ÅÑÏÑÎÑÅËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÄÄÑÆËÕÔâ ÆÓÖÅÑÌ ÒÑÆØÑÆ (1c-EHS): ÆÎâ ÔÏÇÔË ÄÞÚËÔÎâ-
áÕÔâ ÔÓÇÆÐââ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÏÂÔÔÂ Ë ÆÎËÐÂ ÖÅÎÇÓÑÆÐÑÌ
ÙÇÒË, Â ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ v0 Ë RZ ÆÂÎÇÇ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÑ ×ÑÓ-
ÏÖÎÂÏ EHS ÆÎâ ÑÆÐÑÅÑ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ. ±ÓÇÆÎÂÅÂÇÏÞÇ ÄÞ-
ÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ à××ÇÍÕËÄÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÏÂÔÔÞ Ë ÆÎËÐÞ
ÙÇÒË ÖÚËÕÞÄÂáÕ, ÚÕÑ à××ÇÍÕËÄÐÂâ ÆÎËÐÂ ÙÇÒË Ä ÂÔËÏÏÇÕ-
ÓËÚÐÑÌ ÔÏÇÔË ÆÎâ ÕÑÚÐÑÅÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÆÑÎÉÐÂ
ÃÞÕß ÔÆÄËÐÖÕÂ Í ÆÎËÐÇ ÙÇÒË ÔÂÏÑÅÑ ÕâÉÈÎÑÅÑ ÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÂ. ¿ÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÒÓÑÄÇÓâÇÕÔâ Ä [26] ÆÎâ ÔÏÇÔÇÌ Ð-ÂÎ-
ÍÂÐÑÄ Ô ÆÎËÐÑÌ ÙÇÒË ÑÕ 1 ÆÑ 60 ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 500®±Â.
¥Îâ ÔËÎßÐÑ ÂÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÔÏÇÔÇÌ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÕâÉÈ-
ÎÞÇ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÞ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, C10 � C22 � C60), ÑÃÞÚÐÞÇ
ÒÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ EHS ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÐÇÆÑÑÙÇÐÍÇ ÄâÊÍÑÔÕË
ÐÂ 30 ë 40%. £ 1Ô-EHS ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÄÄÇÆÈÐÐÑÌ Ä ÒÓÂÄËÎÂ
ÔÏÇÛÇÐËâ ÍÑÓÓÇÍÙËË, ÔÏÇÜÂáÜÇÌ à××ÇÍÕËÄÐÖá ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÖá ÏÂÔÔÖ Ä ÔÕÑÓÑÐÖ ÔÂÏÑÅÑ ÕâÉÈÎÑÅÑ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ,
ÄâÊÍÑÔÕß ÕÂÍËØ ÔÏÇÔÇÌ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÕÑÚÐÇÇ.

²ÂÃÑÕÂ [23] ÓÂÔÛËÓâÇÕ ÏÇÕÑÆ 1c-EHS, ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐââ
ÇÅÑ ÐÂ ÔÏÇÔË ÄÇÜÇÔÕÄ ÕÓÈØ ÍÎÂÔÔÑÄ: Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ, ÙËÍÎËÚÇ-
ÔÍËØ Ë ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ì Ë ÕÂÍÉÇ ÔÑÒÑ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ ÏÑÆÇÎß 1c-EHS Ô ËÔØÑÆÐÑÌ ÄÇÓÔËÇÌ EHS, Ä ÍÑ-
ÕÑÓÑÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ v0 ËRZ ÆÎâ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ ÔÏÇÔË ÎËÐÇÌÐÑ
ÔÏÇÛËÄÂáÕÔâ. ±ÓËÄÑÆËÏÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖáÕ
ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÃÂÊÑÄÑÌ EHS-ÏÑÆÇÎË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÔÏÇÔÇÌ ËÊ 2 ë 4 ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ ÆÂÉÇ Ä
ÔÎÖÚÂâØ, ÍÑÅÆÂ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÔÏÇÔÇÌ ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÓÂÊÐÞÏ
ÅÑÏÑÎÑÅËÚÇÔÍËÏ ÍÎÂÔÔÂÏ. ³ÓÇÆÐËÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÑÕ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÑÕ < 1% ÆÑ 12% ÆÎâ
ÓÂÊÐÞØ ÔÏÇÔÇÌ Ô ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ
16,1%, ÑÕÏÇÚÇÐÐÑÌ ÆÎâ ÔÏÇÔË ÙËÍÎÑÑÍÕÂÐÂ, ÃÇÐÊÑÎÂ, ÕÑ-
ÎÖÑÎÂ Ë àÕËÎÃÇÐÊÑÎÂ. £ ÓÂÃÑÕÇ [27] ÒÓÑÄÇÓâÇÕÔâ ÕÑÚÐÑÔÕß
ÏÑÆÇÎÇÌ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ ÒÓËÄÇÆÇÐËË Í ÄâÊÍÑÔÕËÉËÆÍÑÔÕË
ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ, ÆÎâ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÔËÐÕÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÐÑÅÑÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕÐÞØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÏÇÔÇÌ Ô ÃÑÎßÛËÏ ÚËÔÎÑÏ
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ. µÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÆÎâ ÔÏÇÔÇÌ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ
ÏÑÆÇÎß EHS ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕ ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕË, ÆÎâ ÔÏÇÔÇÌ Ô ÙËÍÎËÚÇÔÍËÏË
ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË ÕÑÚÐÑÔÕß ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÔÐËÉÂÇÕÔâ, ÐÑ
ÑÔÕÂÈÕÔâ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 20%.

®ÑÆÇÎß EHS, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÚËÔÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ (ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÕÓÇÃÖÇÕ ÆÂÐÐÞØ Ñ
ÄâÊÍÑÔÕË ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ v0 Ë RZ ÆÎâ ÄÇ-
ÜÇÔÕÄÂ), ÐÑ ÆÎâ ÔÏÇÔÇÌ ÑÐÂ ÏÑÉÇÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ ÍÂÍ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÂâ ÏÑÆÇÎßì ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÒÓÑÔÕÞØ ÒÓÂÄËÎ
ÔÏÇÛÇÐËâ ÆÂÈÕ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÕÑÚÐÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÆÎâ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕË ÔÏÇÔË ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.

7 µ¶¯, Õ. 193, å 4
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°ÒÓÇÆÇÎÈÐÐÞÏ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÏ EHS, ÍÂÍ Ë ÄÔÇØ ÑÔÐÑÄÂÐ-
ÐÞØ ÐÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ, âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß Ä
ÑÚÇÐß ÕÑÚÐÞØ ÔÄÇÆÇÐËâØ Ñ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕË. ¯ÇÑÒÓÇ-
ÆÇÎÈÐÐÑÔÕß Ä ÊÐÂÚÇÐËâØ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä 0,5 ë 1% ÏÑÉÇÕ
ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÐÇÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕË ÑÍÑÎÑ 10% [23].
£ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËØ ÒÓËÎÑÉÇÐËâØ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ
ÆÂÄÎÇÐËâ ÚÂÔÕÑ ÄÂÉÐÇÇ, ÚÇÏ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, Ë
ÒÓËÏÇÐâÇÏÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÑÃÇÔÒÇÚË-
ÄÂáÕ ÒÓËÇÏÎÇÏÖá ÕÑÚÐÑÔÕß ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.

2.6. ±ÓËÄÇÆÇÐËÇ Í ÆÓÖÅËÏ ÏÑÆÇÎßÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ
®ÂÔÛÕÂÃËÓÖáÜËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÆÎâ ÒÓËÄÇÆÇÐËâ Í ÆÓÖ-
ÅËÏ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏ ÏÑÆÇÎßÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ, ÕÂÍËÏ ÍÂÍ
ÉËÆÍÑÔÕË Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ®ÑÓÊÇ ËÎË ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ,
ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ, ÐÑ ÏÇÐÇÇ ÒÓÑÓÂÃÑÕÂÐÞ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÏË Ä ÓÂÊÆÇÎÂØ 2.3 ë 2.5 ÏÑÆÇÎâÏË. £ ÓÂÃÑÕÇ
[28] ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÒÓËÄÇÆÇÐËÇ ÄâÊÍÑÔÕË Í ÄâÊÍÑÔÕË
ÔËÔÕÇÏÞ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ. ¥Îâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË Zx
ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÂ

Zx�rx;T � � Z0; x�T � � DZ��r�;T ��
����������
mxex
p
s 2
x

; �22�

ÅÆÇ r Ë T ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß (Ä ÚÂÔÕËÙÂØ ÐÂ ÇÆËÐËÙÖ ÑÃÝÈÏÂ) Ë
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ, Z0�T � ì ÄâÊÍÑÔÕß ÓÂÊÓÇÉÈÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ T, mx �Mx=NA ì ÏÂÔÔÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÇÜÇ-
ÔÕÄÂ, ex Ë sx ì à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ,
r� � rs 3

x =NA, T � � kBT=ex ì ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕß Ë
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, DZ��r�;T �� ì ËÊÃÞÕÑÚÐÂâ
ÄâÊÍÑÔÕß ÔËÔÕÇÏÞ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ Ô ÇÆËÐËÚÐÞÏË ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÂÏË e Ë s.

±ÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑÏ ×ÑÓÏÖÎÞ (22) âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÆÎâ
ÐÇÒÑÎâÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÃÎËÊÍÑÌ Í Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÑÓÏÑÌ
ÑÐÂ ÏÑÉÇÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ ÍÂÍ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÒÓÇÆÔÍÂÊÂ-
ÕÇÎßÐÂâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-
¥ÉÑÐÔÂ ÑÙÇÐËÄÂáÕÔâ ËÊ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ ÚÇÓÇÊ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ Ë ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕß:

ex � kBTc; x

1;2593
;

�23�

sx �
�
0;302NA

rc; x

�1=3

:

°ÙÇÐÍÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ex Ë sx ÒÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÏ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÂÏ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÆÂÈÕ ÑÙÇÐÍÖ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕË ­ÇÐÐÂÓÆÂ-
¥ÉÑÐÔÂ, ÑÙÇÐÍÖ ÄâÊÍÑÔÕË ÐËÊÛËØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ (ÏÇÕÂÐ,
àÕÂÐ, ÒÓÑÒÂÐ) [28] ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÑÕ ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍË ÆÑ
� 2Tc Ë ÆÂÄÎÇÐËâØ ÑÕ 0,1 ÆÑ 100 ®±Â ÔÑ ÔÓÇÆÐËÏ
ÂÃÔÑÎáÕÐÞÏ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇÏ ÏÇÐÇÇ 5%; ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ
ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
8,8% ÆÎâ ÏÇÕÂÐÂ, 11,3% ÆÎâ àÕÂÐÂ Ë 15,62% ÆÎâ ÒÓÑ-
ÒÂÐÂ. ¥Îâ ÃÑÎÇÇ ÕâÉÈÎÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÕÑÎÖÑÎÂ Ë Ð-ÆÇ-
ÍÂÐÂ, Ä [28] ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÑÙÇÐÍÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ sx ÚÇÓÇÊ
ÍÓËÕËÚÇÔÍÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÂ ÆÎâ ÂÍÍÖÓÂÕÐÑÅÑ
ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ ì ÆÎâ ÆÇÍÂÐÂ
ÔÓÇÆÐÇÇ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 37%, Â ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ì 50,9% Ä
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ ÑÕ 0,1 ÆÑ 140 ®±Â. £ ÔÄâÊË Ô àÕËÏ
ÆÎâ ÃÑÎßÛËØÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕÔâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß sx ÍÂÍ
ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ.

¥Îâ ÔÏÇÔÇÌ Ä [28] ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕÔâ ÒÓËÏÇÐâÕß ÏÑÆÇÎß
ÍÄÂÊËÑÆÐÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÑÅÑ ×ÎáËÆÂ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ e Ë s ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÑ ÒÓÂÄËÎÂÏ ­ÑÓÇÐÙÂ ë

¢ÇÓÕÎÑ. ´ÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ ÆÎâ ÔÏÇÔÇÌ ÎÈÅÍËØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ
ÆÂÈÕ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÕÖ ÉÇ ÕÑÚÐÑÔÕß, ÚÕÑ Ë ÆÎâ ÚËÔÕÞØ ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕÑÄ. °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÂÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÔÏÇÔÇÌ ÏÇÕÂÐ �
ÕÑÎÖÑÎ Ô ÏÑÎßÐÑÌ ÆÑÎÇÌ ÏÇÕÂÐÂ ÑÕ 0,25 ÆÑ 0,95 ÒÑÍÂÊÂÐÑ
ÔÓÇÆÐÇÇ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ 19,2% Ë ÏÂÍÔËÏÂÎß-
ÐÑÇ ì 36% ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐ-
ÐÞÏË [29].

£ ÓÂÃÑÕÇ [30] ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÒÓËÄÇÆÇÐËÇ Í ÔËÔÕÇÏÂÏ
Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË ÕËÒÂ ®Ë

U�r� � Ce
��

s
r

�n

ÿ
�
s
r

�6�

Ô ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË n ÑÕ 10 ÆÑ 20 Ë ÕËÒÂ exp-6:

U�r� � e

"
A exp

�
ÿn
�
r

s
ÿ 1

��
ÿ C

�
s
r

�6
#

Ô ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË n ÑÕ 12 ÆÑ 22. ¥Îâ ÏÇÕÂÐÂ, àÕÂÐÂ, ÂÓÅÑÐÂ,
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ÂÊÑÕÂ ÆÎâ ÄÔÇØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÒÑÆÑÃÓÂÐÞ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ e Ë s, ÏËÐËÏËÊËÓÖáÜËÇ ÑÛËÃÍÖ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇ-
ÆÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÆÎâ ÛÇÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ: ÉËÆÍÑÔÕß, ÆÄÂ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÂ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ËÊÑÕÇÓÏÇ Ë ÕÓË ÔÄÇÓØÍÓËÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ¥Îâ ÄÔÇØ ÊÐÂÚÇÐËÌ n ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÑÃÇÔÒÇÚËÎË ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ ÄâÊÍÑÔÕË ÚÇÓÇÊ
ÒÓËÄÇÆÇÐËÇ Í ÏÑÆÇÎßÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 10 ë 12% ÑÕ
àÕÂÎÑÐÐÞØ ÄÇÎËÚËÐ. (±ÑÆ àÕÂÎÑÐÐÞÏË ÄÇÎËÚËÐÂÏË ÊÆÇÔß
ÒÑÆÓÂÊÖÏÇÄÂáÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËâ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÒÑ ÓÇÍÑÏÇÐÆÑ-
ÄÂÐÐÞÏ ×ÑÓÏÖÎÂÏ NIST.) ªÐÕÇÓÇÔÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÏ
âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÏËÐËÏÂÎßÐÂâ ÑÛËÃÍÂ Ä ÑÙÇÐÍÇ ÄâÊÍÑÔÕË
ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÆÎâ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-
¥ÉÑÐÔÂ Ô n � 12, ØÑÕâ ËÔØÑÆÐÑ ÕÂÍÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ n ÃÞÎÑ
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÐÇ ËÊ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ, Â ËÔÍÎá-
ÚËÕÇÎßÐÑ ÓÂÆË ÖÆÑÃÔÕÄÂ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ.

2.7. ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏË ÒÇÓÇÐÑÔÂ
Ë ËÊÃÞÕÑÚÐÑÌ àÐÕÓÑÒËÇÌ
³ ÓÂÊÄËÕËÇÏ ÂÕÑÏËÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÐÂ ÏÑ-
ÆÇÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÃÞÎÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÓâÆÂ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍÑÔÕË ÑÕ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÔÄÇÆÇÐÂ Í ÇÆËÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ì ËÊÃÞÕÑÚÐÑÌ àÐÕÓÑÒËË. £ ÓÂÃÑÕÇ ²ÑÊÇÐ-
×ÇÎßÆÂ [31] ËÔÔÎÇÆÖÇÕÔâ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÄâÊÍÑ-
ÔÕË Ë ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ, ÏâÅÍËØ
Ô×ÇÓ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ U�r� � rÿ12, ÔËÔÕÇÏÞ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-
¥ÉÑÐÔÂ Ë ÏÑÆÇÎßÐÑÌ ÑÆÐÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÑÌ ÒÎÂÊÏÞ. ±ÑÍÂ-
ÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ àÕËØ ÔËÔÕÇÏ ÒÓË ÐÂÆÎÇÉÂÜÇÏ ÄÞÃÑÓÇ ÏÂÔ-
ÛÕÂÃËÓÖáÜËØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË lnD ��s �� Ë ln Z��s �� (ÅÆÇ s � � Sres=�NkB� ì
ÒÓËÄÇÆÈÐÐÂâ Í ÃÇÊÓÂÊÏÇÓÐÑÏÖ ÄËÆÖ ËÊÃÞÕÑÚÐÂâ àÐÕÓÑ-
ÒËâ) ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÒÓâÏÞÏË ÎËÐËâÏË, Õ.Ç. ÄÞÒÑÎ-
ÐâÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ D � � A exp �ÿbs ��.

£ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÒÓÑÔÕÑÇ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ, ÒÓÇÆÎÑ-
ÉÇÐÐÑÇ ²ÑÊÇÐ×ÇÎßÆÑÏ Ä ÄËÆÇ D � � AD exp �ÿbDs ��, Z� �
� AZ exp �bZs ��, ÖÕÑÚÐâÎÑÔß Ä ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ÏÑÆÇÎâØ.
¥ÊÖÅÖÕÑÄÞÏ [32] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÂâ ÏÑÆÇÎß

D � � 0;049 exp �S2� ; �24�
ÅÆÇ S2 ì ÄÍÎÂÆ Ä àÐÕÓÑÒËá ÑÕ ÒÂÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ,
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÌ ËÊ ÓÂÆËÂÎßÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÒÂÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ g�r� ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ

S2 � ÿ2pr
�1
0

�
g�r� ln g�r� ÿ ÿg�r� ÿ 1
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±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÑ ÏÐÑÅËØ ÉËÆÍÑÔÕâØ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÆË×-
×ÖÊËË Ë ÄâÊÍÑÔÕË ÔÄâÊÂÐÞ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ
³ÕÑÍÔÂ ë ¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ D � kBT=�6pZreff�, ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ
¥ÊÖÅÖÕÑÄÂ ÏÑÉÐÑ ÒÓËÏÇÐâÕß Ë ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÄâÊÍÑÔÕË.

£ ÓÂÃÑÕÇ [33] ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ln Z��s �� ÆÎâ
ÏÐÑÅËØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÖÐËÄÇÓ-
ÔÂÎßÐÑÌ, ÐÑ ÎËÐÇÌÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ÔÎËÛÍÑÏ
ÅÓÖÃÞÏ ÆÎâ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ Ä ÕÑÚÐÞØ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÞØ
ÏÑÆÇÎâØ. ¥Îâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÆÇÎË, ÒÑÊÄÑÎâáÜÇÌ ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÞÄÂÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÒÇÓÇÐÑÔÂ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá 5 ë 10%,
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÂâ ×ÑÓÏÂ Ô ÖÚÈÕÑÏ ÐÇÎËÐÇÌÐÑ-
ÔÕË ln Z��s ��. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÄÞÃËÓÂÇÕÔâ
ÍÖÃËÚÇÔÍËÌ ÏÐÑÅÑÚÎÇÐ:

ln Z�x � Ax � Bxs
� � Cxs

� 2 �Dxs
� 3 ; �26�

ÅÆÇ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÂâ ÄâÊÍÑÔÕß Z� ÓÂÄÐÂ ÑÕÐÑÛÇÐËá ÄâÊÍÑÔÕË Í
ÄâÊÍÑÔÕË ÔËÔÕÇÏÞ ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ Ä ÕÇÑÓËË ¹ÇÒÏÇÐÂ ë¿ÐÔ-
ÍÑÅÂ, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÂâ àÐÕÓÑÒËâ s � � sres=�kBmgc; x�, mgc; x ì
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÔÇÅÏÇÐÕÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ Ä ÏÑÆÇÎË PCPë SAFT
(Perturbed Chain Polar ë Statistical Associating Fluid
Theory). ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ Ax, Bx, Cx, Dx ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ
ÚÇÓÇÊ ÄÍÎÂÆÞ ÑÕ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ, ËÊ
ÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÔÕÑËÕ ÏÑÎÇÍÖÎÂ. ±ÑÆÃÑÓ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ
ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ
Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ, ÑÕ ÃÖÕÂÐÂ ÆÑ ÐÑÐÂÐÂ, ÒÑÊÄÑÎËÎ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß
ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ Ô ÆÎËÐÑÌ ÙÇÒË 10 ë 36 ÔÑ ÔÓÇÆÐËÏ
ÂÃÔÑÎáÕÐÞÏ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇÏ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÞØ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 10%. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÑÎÖÚÇÐ
ÆÎâ ÂÏËÐÑÄ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÒÕËÏËÊÂÙËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÃÞÎÂ
ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÚÇÕÞÓÈØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
£ÔÇÅÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ [33] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÆÎâ ÄÍÎÂÆÑÄ Ä
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ Ax, Bx, Cx ÑÕ 19 ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ,
ÄÍÎáÚÂâ ÅËÆÓÑÍÔËÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ÔÒËÓÕÑÄ Ë ÍÂÓÃÑÐËÎßÐÞÇ
ÅÓÖÒÒÞ ÂÎßÆÇÅËÆÑÄ Ë ÍÇÕÑÐÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞÇ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÆÎâ ÏÇÕÂÐÂ, ÏÇÕÂÐÑÎÂ Ë ÄÑÆÞ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕÔâ ÏÑÆÇÎß ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂ-
ÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÛËÓÑÍÑÅÑ ÍÎÂÔÔÂ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
£ ÓÂÏÍÂØ àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÓÂÊÐËÙÂ ÏÇÉÆÖ
ÒÑÎÑÉÇÐËÇÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ä ËÊÑÏÇÓÂØ, ÄÔÎÇÆ-
ÔÕÄËÇ ÚÇÅÑ ÕÑÚÐÑÔÕß ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ËÊÑÏÇÓÑÄ
ÏÑÉÇÕ ÓÂÊÎËÚÂÕßÔâ Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊ (Ä [33] ÒÓËÄÑÆâÕÔâ
ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÔÓÇÆÐÇÏ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÏ ÑÕÍÎÑÐÇÐËË 7,21% ÆÎâ
3-ÏÇÕËÎÒÇÐÕÂÐÂ Ë 29,81% ÆÎâ 2-ÏÇÕËÎÒÇÐÕÂÐÂ). £ÇÓÑâÕ-
ÐÑ, ÕÑÚÐÑÔÕß ÒÑÆØÑÆÂ ÏÑÉÐÑ ÒÑÄÞÔËÕß, ÇÔÎË Ä ÄÞÓÂÉÇ-
ÐËâØ ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ AxÿDx ÆÎâ (26) ÒÑÏËÏÑ ÅÓÖÒ-
ÒÑÄÞØ ÄÍÎÂÆÑÄ âÄÐÑ ÖÚÇÔÕß ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ Ë ÕÓÑÌÐÑÌ
ÕÑÚÇÍ.

£ [34] ÏÇÕÑÆ àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ ÒÓÑÄÇ-
ÓÇÐ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ Ë ÔÒÎÂÄÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑ-
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ. ±ÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÐÂÎËÚËÇ
ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÌ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ln Z� ÑÕ S2 ÆÎâ Al,
Cu, Ni, Zn.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÅÑ àÐÕÓÑ-
ÒËÌÐÑÅÑ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
ÒÓÑÔÕÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ. £ ÉËÆÍÑÔÕË Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ÏâÅÍËØ
Ô×ÇÓ U�r� � rÿn ÎËÐËË r n=3T � const ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ËÐ-
ÄÂÓËÂÐÕÖ ÆËÐÂÏËÍË Ä ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞØ ÇÆËÐËÙÂØ, Õ.Ç. Ë ÒÓË-
ÄÇÆÈÐÐÂâ ËÊÃÞÕÑÚÐÂâ àÐÕÓÑÒËâ ÄÆÑÎß àÕËØ ÎËÐËÌ ÆÑÎÉÐÂ
ÃÞÕß ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ [35]. ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ËÐÄÂÓËÂÐÕ-
ÐÑÔÕß ÆËÐÂÏËÍË ÒÑÆÓÂÊÖÏÇÄÂÇÕ ÒÑÔÕÑâÐÔÕÄÑ Ë ÒÓËÄÇÆÈÐ-
ÐÞØ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ.

¥ÓÖÅÑÇ ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ²ÑÊÇÐ×ÇÎßÆÑÏ [31], ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÄÛËÏ ÔÑÑÕ-
ÐÑÛÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ ËÊÃÞÕÑÚÐÑÌ àÐÕÓÑÒËÇÌ Ë
ÒÎÑÕÐÑÔÕßá ÖÒÂÍÑÄÍË ÉËÆÍÑÔÕË ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ ÔÑÅÎÂÔÐÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËá ¬ÂÓÐÂØÂÐÂ ë³ÕÂÓÎËÐÅÂ [36]. ªÊ àÕÑÅÑ ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËâ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÖÒÂÍÑÄÍË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ
ÔÑÃÑÌ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÖá ×ÖÐÍÙËá ËÊÃÞÕÑÚÐÑÌ àÐÕÓÑÒËË.
±ÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÄÈÓ-
ÆÞØ Ô×ÇÓ âÄÎâáÕÔâ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË ÑÕ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË ÖÒÂÍÑÄÍË (ÔÏ. [19, 21]). ±ÓËÄÇÆÈÐÐÂâ ËÊÃÞÕÑÚÐÂâ
àÐÕÓÑÒËâ, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ à××ÇÍÕËÄÐÖá
ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÖÒÂÍÑÄÍË ÉËÆÍÑÔÕË Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÕÄÈÓÆÞØ
Ô×ÇÓ.

£ÞÒÑÎÐÇÐËÇ àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ Ä ÓÇ-
ÂÎßÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕâØ ÏÑÉÐÑ ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß ÍÂÍ ÔÎÇÆ-
ÔÕÄËÇ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ÆËÐÂÏËÍÂ ÚÂÔÕËÙ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÔÓÇÆÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÕÕÂÎÍËÄÂáÜÇÌ ÚÂÔÕßá
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.

ªÊÄÇÔÕÐÞ Ë ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÇ
àÐÕÓÑÒËÌÐÑÇ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑ-
ÔÂ ÐÇ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ [35, 37]. ¥Îâ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏ Ä
ÓÂÃÑÕÇ [38] ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÑ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ä ÉËÆÍÑÔÕâØ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË,
ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞÏË ÒÓË r! 0, Ë Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ Ô ÑÕÕÂÎÍË-
ÄÂáÜËÏ ÒÎÇÚÑÏ. ¥ËÐÂÏËÍÂ àÕËØ ÔËÔÕÇÏ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ
ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÆËÐÂÏËÍË ÉËÆÍÑÔÕË ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ, Ë ÆÎâ
ÐËØ ËÊÄÇÔÕÐÑ ÑÃ ÂÐÑÏÂÎßÐÑÏ ÒÑÄÇÆÇÐËË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÇ àÐÕÓÑÒËÌÐÑÇ
ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ ÆÎâ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ Ä
ÒÓÇÆÇÎÇ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ, ÑÆÐÂÍÑ ÂÐÑÏÂÎËË ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ
ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ àÐÕÓÑÒËË ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ.
¿ÐÕÓÑÒËÌÐÑÇ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÄÞÒÑÎÐâÕßÔâ
ÆÎâ ÄÇÜÇÔÕÄ Ô ÑÃÎÂÔÕßá ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ
ÓÂÔÛËÓÇÐËâ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÄÑÆÂ, Ä ÊÑÐÇ ÂÐÑÏÂÎßÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ
�qsres=qr�T > 0 [39]. °ÆÐÂÍÑ ÆÂÉÇ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÏÑÐÑ-
ÕÑÐÐÑÔÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ËÊÃÞÕÍÂ àÐÕÓÑÒËË ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÓÂÉÂÇÕÔâ Ä ÐÇÏÑÐÑÕÑÐÐÑÔÕË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä ÖÍÂÊÂÐÐÑÌ ÑÃ-
ÎÂÔÕË. ±ÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÄÞÛÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÂÐÑÏÂÎËË
àÐÕÓÑÒËÌÐÑÇ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓËÏÇÐÇÐÑ Ë Í ÄÑÆÇ.

¯ÂÎËÚËÇ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÅÑ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ àÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÕß ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂØ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔÂ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÒÓË ÖÏÇÓÇÐÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ Ë ÆÂÄÎÇ-
ÐËâØ, ÐÂ ÃÑÎÇÇ àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÞÇ ÖÔÎÑÄËâ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÌ ÑÙÇÐÍÂ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ËÎË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÑÎßÍÑ PVT-
ÆÂÐÐÞØ, ÃÇÊ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË ÒÓËÄÎÇÚÇÐËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÄâÊÍÑÔÕË Ä àÕÑÌ ÑÃÎÂÔÕË. °ÅÓÂÐËÚÇ-
ÐËÇÏ âÄÎâÇÕÔâ ÎËÛß ÕÓÇÃÑÄÂÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ,
ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ ËÊÃÞÕÑÚÐÂâ àÐÕÓÑ-
ÒËâ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÖÆÑÃÐÞ Ô àÕÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ
ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ËÊÄÇÔÕÐÂ Ä ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÏ ÄËÆÇ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß F�V;T � ËÎË G�P;T �, ÅÆÇ F Ë Gì ÔÄÑÃÑÆÐÞÇ
àÐÇÓÅËË ¤ÇÎßÏÅÑÎßÙÂ Ë ¤ËÃÃÔÂ. ¥Îâ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÉËÆ-
ÍÑÔÕÇÌ Ë ÐÇÒÑÎâÓÐÞØ ÅÂÊÑÄ Í ÕÂÍÑÏÖ ÄËÆÖ ÒÓËÄÑÆâÕÔâ
ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÇ ÍÖÃËÚÇÔÍËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ
[40 ë 42], Ä ÕÂÍÑÏ ÄËÆÇ ËÊÐÂÚÂÎßÐÑ ×ÑÓÏÖÎËÓÖáÕÔâ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔÇÏÇÌÔÕÄÂ SAFT (Statistical Association
Fluid Theory) [43 ë 45], ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÏÐÑÅÑÍÑÐÔÕÂÐÕ-
ÐÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ [46, 47]. ¥Îâ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÒÑÆÑÃÐÞÌ ÄËÆ ËÏÇÇÕ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÏÑÆÇÎË ÏâÅÍËØ Ô×ÇÓ [48].
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¿ÐÕÓÑÒËÌÐÑÇ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ.
±ÑÆØÑÆ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ
ÄÞÅÎâÆËÕ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞÏ ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎß-
ÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇ-
ÐËâØ. £ ÓÂÃÑÕÇ [49] ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ àÐÕÓÑÒËÌÐÑÇ ÏÂÔÛÕÂ-
ÃËÓÑÄÂÐËÇ Ô ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÌ Ä [33] ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕßá ln Z��S �res� ÆÎâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÆÂÈÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß
ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÕß ÄâÊÍÑÔÕß Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÑÍÑÎÑ 10 ë 20% ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 350 ®±Â, ÅÑÓÂÊÆÑ ÎÖÚÛÇÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÆÓÖÅËØ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ TRAPP. ¥ÄÂ ÆÓÖ-
ÅËØ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞØ Ä [49] ÏÇÕÑÆÂ, ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂáÜËØ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÍÂÍ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËÑÐÐÞÇ, Õ.Ç. ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÒÑÆÃËÓÂÎËÔß ÆÎâ ÐÂË-
ÎÖÚÛÇÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ, Â ÏÇÕÑÆ àÐÕÓÑÒËÌ-
ÐÑÅÑ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ ÒÓÑÄÇÓâÎÔâ ÍÂÍ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎß-
ÐÞÌ, Õ.Ç. ÐËÍÂÍËØ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÒÑÒÓÂÄÑÍ ÆÎâ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËË [33] ÐÇ ÄÄÑÆËÎÑÔß. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÆÎâ ÆÎËÐÐÞØ
ÓÂÊÄÇÕÄÎÈÐÐÞØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÂÓÑÏÂÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÓÇÆÐÇÇ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÂÐÐÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 25%, ÚÕÑ ÕÂÍÉÇ ÑÕÏÇ-
ÚÂÇÕÔâ Ë Ä [33]. £ ÓÂÃÑÕÂØ [50, 51] ÓÂÊÄËÄÂáÕÔâ ÒÑÆØÑÆÞ
ÒÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËá ÏÇÕÑÆÂ àÐÕÓÑÒËÌÐÑÅÑ ÏÂÔÛÕÂÃË-
ÓÑÄÂÐËâ Í ÉËÆÍËÏ ÔÏÇÔâÏ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ.
ªÐÕÇÓÇÔÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÏ ÓÂÃÑÕÞ [50] âÄÎâÇÕÔâ ÔÐË-
ÉÇÐËÇ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕË ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÔÏÇÔÇÌ Ô
ÒÑÄÞÛÇÐËÇÏ ÆÂÄÎÇÐËâ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÎâ ÃÑÎßÛËÐ-
ÔÕÄÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÐÂÒÓÑÕËÄ, ÒÓË ÒÑÄÞ-
ÛÇÐÐÞØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ ÖØÖÆ-
ÛÂÇÕÔâ.

ªÏÇáÕÔâ ÕÂÍÉÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐËâ
ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÅÑ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËâ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ ÄâÊÍÑ-
ÔÕË Ô ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ àÐÕÓÑÒËÇÌ ÒÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇ-
ÐËâØ. £ ÓÂÃÑÕÂØ [52 ë 55] ÒÓËÄÑÆâÕÔâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÄâÊÍÑÔÕË ÂÊÑÕÂ, ÖÅÎÇÍËÔÎÑÅÑ ÅÂÊÂ Ë ÂÓÅÑÐÂ ÒÓË
ÔÄÇÓØÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ Ë ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 10 ¤±Â.
±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ àÕËØ ÄÇÜÇÔÕÄ ÎËÐÇÌÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÎÑÅÂÓË×ÏÂ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ ËÊÃÞ-
ÕÑÚÐÑÌ àÐÕÓÑÒËË ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ ÆÂÉÇ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÒÑ-
ÓâÆÍÂ 10 ¤±Â.

£ ÑÃÊÑÓÇ ¢ÇÎÎÂ [56] ÂÐÂÎËÊËÓÖáÕÔâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÄâÊÍÑÔÕË ÂÓÅÑÐÂ, ÏÇÕÂÐÂ, ÅÇÍÔÂ×ÕÑÓËÆÂ
ÔÇÓÞ, ÖÅÎÇÍËÔÎÑÅÑ ÅÂÊÂ, ÏÇÕÂÐÑÎÂ, ÄÑÆÞ Ë ØÎÂÆÑÐÑÄ
R-134a Ë R-125. ¥Îâ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ
ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÑ, ÚÕÑ ÔÎÑÉÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÆÂÄÎÇÐËâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÎÑÉËÕÔâ ÐÂ ÑÆÐÖ Ë
ÕÖ ÉÇ ÍÓËÄÖá Ä ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂØ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÂâ ÄâÊÍÑÔÕß ë
ÒÓËÄÇÆÈÐÐÂâ ËÊÃÞÕÑÚÐÂâ àÐÕÓÑÒËâ. °ÆÐÂÍÑ ÍÓËÄÞÇ ÆÎâ
ÓÂÊÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ ÐÇ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ. ¥Îâ ÂÓÅÑÐÂ Ë
ÏÇÕÂÐÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÃÎËÊÍË Í ËÔØÑÆÐÑÌ ÍÑÓÓÇ-
ÎâÙËË ²ÑÊÇÐ×ÇÎßÆÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ àÕË ÉËÆÍÑÔÕË ÃÎËÊÍË ÒÑ
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ Í ÏÑÆÇÎßÐÑÏÖ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÏÖ ×ÎáË-
ÆÖ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÐÂ ÄÞÄÇÆÇÐÂ. ¥Îâ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ, ÍÓÑÏÇ ÏÇÕÂÐÑÎÂ Ë ÄÑÆÞ, ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÂ ÒÓÂÍ-
ÕËÚÇÔÍË ÎËÐÇÌÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ln Z��s ��. ¥Îâ ÏÇÕÂÐÑÎÂ Ë
ÄÑÆÞ ì ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, Ä ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÑÕÑÓÞØ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ
ÄÍÎÂÆ ÆÂáÕ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË, ì ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÎËÐÇÌÐÑÌ, ÐÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÂ ÍÂÍ ÍÄÂÊËÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂâ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ ÍÄÂÊËÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ln Z��s �� ÑÒË-
ÔÞÄÂÇÕ ÄâÊÍÑÔÕß ÛÇÔÕË ÐÇÂÔÔÑÙËËÓÑÄÂÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ
Ô ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá ÐËÉÇ 10%, Â ÄâÊÍÑÔÕß ÄÑÆÞ Ë ÏÇÕÂ-
ÐÑÎÂ ì Ô ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá ÐËÉÇ 40% ÒÓË s � < ÿ0;5 ÄÑ
ÄÔÈÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑÄÑÆËÎÔâ
ÂÐÂÎËÊ.

2.8. ´ÇÑÓËâ ÕÓÇÐËâ (f-ÕÇÑÓËâ)
°ÆÐËÏ ËÊ ÐÑÄÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÕÇÑÓËâ ÕÓÇÐËâ, ËÎË
f-ÕÇÑÓËâ (ÑÕ ÂÐÅÎ. friction theory) [57], Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÄâÊÍÑÔÕß
ÔÄâÊÞÄÂÇÕÔâ Ô ÕÓÇÐËÇÏ ÏÇÉÆÖ ÔÑÔÇÆÐËÏË ÔÎÑâÏË ÉËÆÍÑ-
ÔÕË. ³ËÎÂ ÕÓÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÔÎÑâÏË ÕÑÎÜËÐÑÌ dh
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËâ ÑÕ ÔËÎÞ ÐÑÓÏÂÎßÐÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕË:

Ft � f �Fn; v� : �27�

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÔËÎÞ ÕÓÇÐËâ Ë ÐÑÓÏÂÎßÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ ÄÞÓÂÉÂáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÍÂÍFt � At ËFn � As,
ÅÆÇ A ì ÒÎÑÜÂÆß ÔÍÑÎßÊâÜËØ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÆÓÖÅ ÆÓÖÅÂ
ÔÎÑÈÄ, t Ë s ì ÔÆÄËÅÑÄÑÇ Ë ÐÑÓÏÂÎßÐÑÇ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ,
ÏÑÉÐÑ ÐÂÒËÔÂÕß

t � f �s; v� : �28�

³ÑÅÎÂÔÐÑ f-ÕÇÑÓËË ÄâÊÍÑÔÕß ÓÂÊÆÇÎâÇÕÔâ ÐÂ ÄÍÎÂÆ,
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÌ ËÆÇÂÎßÐÞÏ ÅÂÊÑÏ, Ë ÄÍÎÂÆ ÑÕ ÏÇÉÚÂÔÕËÚ-
ÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. £ÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß
ÓÂÊÆÇÎâÇÕÔâ ÐÂ ÒÓËÕâÅËÄÂáÜÖá Ë ÑÕÕÂÎÍËÄÂáÜÖá ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕÞ. ±ÓË ÐÂÎËÚËË ÅÓÂÆËÇÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË Ä ÔÆÄËÅÑÄÑÏ
ÐÂÒÓâÉÇÐËËÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÄÍÎÂÆ ÑÕ ËÆÇÂÎßÐÑÅÑ ÅÂÊÂ t0
Ë ÄÍÎÂÆÞ ÑÕ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒÓËÕâÉÇÐËâ ta Ë ÑÕÕÂÎÍËÄÂ-
ÐËâ tr. ´ÂÍ ÍÂÍ f-ÕÇÑÓËâ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ÐÂ ÅËÒÑÕÇÊÇ, ÚÕÑ ÔËÎÞ
ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ Ë ÒÓËÕâÉÇÐËâ ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ,
ÏÇÉÆÖ ta Ë sa, ÍÂÍ Ë ÏÇÉÆÖ tr Ë sr, ÏÑÉÐÑ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß
ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ:

t � t0 � ta�sa� � tr�sr� : �29�

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ×ÑÓÏÖÎÂ ¯ßáÕÑÐÂ ÔÄâÊÞÄÂÇÕ ÔÆÄËÅÑÄÑÇ
ÐÂÒÓâÉÇÐËÇ Ë ÔÍÑÓÑÔÕß ÔÆÄËÅÂ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ t� Z du=dh,
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß
ÍÂÍ

Z � Z0 �
ta�sa� � tr�sr�

du=dh
: �30�

£ ÎËÐÇÌÐÑÌ f-ÕÇÑÓËË ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ
ta

du=dh
� ka ;

tr
du=dh

� kr

Ë ÄÇÎËÚËÐÞ ka Ë kr ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, ÐÑ ÐÇ ÑÕ
ÔÍÑÓÑÔÕË ÔÆÄËÅÂ. ´ÑÅÆÂ ÚÂÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË, ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô
ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ, ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ÍÂÍ

DZ � kasa � krsr : �31�

°ÆÐÂÍÑ ÎËÐÇÌÐÂâ ÏÑÆÇÎß Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËÌ
ÆÑÎÉÐÂ ÆÂÄÂÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß Z � krs, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ Ä ÔÉÂÕÑÌ
ÉËÆÍÑÔÕË ÆÂÄÎÇÐËÇ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔËÎÂÏË
ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ. £ ÓÇÂÎßÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕâØ ÄâÊÍÑÔÕß ÄÑÊÓÂ-
ÔÕÂÇÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÆÂÄÎÇÐËâ ÃÞÔÕÓÇÇ ÚÇÏ ÎËÐÇÌÐÑ,
ÒÑàÕÑÏÖ, ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ Ä ×ÖÐÍÙËË tr�sr�, ÐÂÆÑ ÖÚË-
ÕÞÄÂÕß ÐÇÎËÐÇÌÐÞÇ ÚÎÇÐÞ. £ ÓÂÃÑÕÂØ [57 ë 60] ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐÑ ÕÑÎßÍÑ ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ:

DZ � kasa � kaas 2
a � krsr � krrs 2

r : �32�

£ ÓÂÃÑÕÇ [58] ÏÑÆÇÎß ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑÄÂÐÂ ÆÎâ ÚËÔÕÞØ
ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ô ÍÖÃËÚÇÔÍËÏË ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË ÔÑÔÕÑâÐËâ
[40, 41]. ¥Îâ àÕËØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÉÐÑ ÑÃÑÌÕËÔß
ÎËÐÇÌÐÞÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ ÒÑ ÔËÎÂÏ ÒÓËÕâÉÇÐËâ Ë ÍÄÂ-
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ÆÓÂÕËÚÐÞÏ ÒÑ ÔËÎÂÏ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ. ´ÂÍÉÇ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ f-ÕÇÑÓËË Ô ÏÐÑÅÑÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ ÔÑÔÕÑâÐËâ SBWR (Simpliéed
Boiling Water Reactor) [59] Ë ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÍÎÂÔÔÂ PC-SAFT (Perturbed Chain SAFT) [60]. £ÄËÆÖ
ÕÑÅÑ ÚÕÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÔËÎ ÒÓËÕâÉÇÐËâ Ë ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ
Ä àÕËØ ÖÓÂÄÐÇÐËâØ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÕÂÍÑÄÑÅÑ Ä
ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÖÓÂÄÐÇÐËâØ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÄÄÑÆËÕß
ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÆÎâ ÔËÎ Ë ÒÓËÕâÉÇÐËâ, Ë ÑÕ-
ÕÂÎÍËÄÂÐËâ.

°ÅÓÂÐËÚÇÐËÇÏ f-ÕÇÑÓËË âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÄÄÑÆËÏÞÇ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÐÇ ÒÇÓÇÐÑÔâÕÔâ ÏÇÉÆÖ ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË ÔÑ-
ÔÕÑâÐËâ. ´ÂÍÉÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÉËÆÂÕß, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÐÇÆÑ-
ÑÙÇÐÍË ÒÓË ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËË ÄâÊÍÑÔÕË ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇ-
ÐËâØ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÂâ f-ÕÇÑÓËâ (32) Ä ÒÓÇÆÇÎÇ
ÆÂÈÕ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß Z � P 2, Â àÏÒËÓËÚÇÔÍË ÄâÊÍÑÔÕß ÉËÆ-
ÍÑÔÕÇÌ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ ÔÍÑÓÇÇ ÍÂÍ ln Z � P [61, 62].
±ÓÑÃÎÇÏÂ ÐÇÆÑÑÙÇÐÍË ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ
ÆÂÄÎÇÐËâØ Ä ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË f-ÕÇÑÓËË ÑÕÏÇ-
ÚÂÇÕÔâ Ä ÂÐÂÎËÊÇ, ÒÓÑÄÇÆÈÐÐÑÏ Ä ÓÂÃÑÕÇ [49], ÅÆÇ f-ÕÇÑÓËâ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÏÑÆÇÎß Ë ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÞ ÒÑÆÃËÓÂáÕÔâ ÆÎâ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ô
ÙÇÎßá ÐÂËÎÖÚÛÇÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÏÂÔÔËÄÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ, ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÐÇ ÔÎËÛÍÑÏ
ÃÑÎßÛÑÇ ÔÓÇÆÐÇÇ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ (7%), ÑÕÏÇ-
ÚÂÇÕÔâ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÑÛËÃÍË Ô ÖÄÇÎËÚÇ-
ÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÆÂÄÎÇÐËâ. ¥Îâ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÄÇ-
ÜÇÔÕÄ ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÏÞÇ Ä [57] ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞÇ ×ÑÓÏÞ ÍÑÓ-
ÓÇÎâÙËË ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÐÂÆÈÉÐÞÏË ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ÆÂÄÎÇ-
ÐËâØ ÐËÉÇ 100 ®±Â.

2.9. ´ÇÑÓËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ
ªÆÇâ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÄâÊÍÑÔÕß ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÆÑÎÇÌ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ
ÑÃÝÈÏÂ Ä ÉËÆÍÑÔÕË, ÒÑÎÖÚËÎÂ ÓÂÊÄËÕËÇ Ä ÕÇÑÓËË ÔÄÑÃÑÆ-
ÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ. ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ËÊÃÞÕÑÚÐÂâ ÄâÊÍÑÔÕß
ÉËÆÍÑÔÕË ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ ×ÑÓÏÖÎÑÌ

DZ � A exp
B

fv
; �33�

ÅÆÇ fv ì ÆÑÎâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ, A Ë B ì ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÊÂÄËÔâÜËÇ, ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÕÇÑÓËË, ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÑÌ Ä [63], ÔÄÑÃÑÆÐÞÌ
ÑÃÝÈÏ vf ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
Ô ÍÄÂÊËÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ ÔÓÇÆÑÌ Ë ÄÞÓÂÉÂÇÕÔâ Ä ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄËË Ô ×ÎÖÍÕÖÂÙËÑÐÐÑ-ÆËÔÔËÒÂÕËÄÐÑÌ ÕÇÑÓÇÏÑÌ ÍÂÍ
vf � �4kBT=ka�3=2. ±ÓË ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ ÉÈÔÕÍÑÔÕß
ÔÓÇÆÞ ka ÔÄâÊÂÐÂ Ô àÐÇÓÅËÇÌ E ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
Ô ÔÑÔÇÆâÏË ÍÂÍ ka / E=v 2=3 (ÅÆÇ vìÑÃÝÈÏ, ÒÓËØÑÆâÜËÌÔâ
ÐÂ ÑÆÐÖ ÏÑÎÇÍÖÎÖ),

fv � vf
v
/
�
RT

E

�3=2

: �34�

¥Îâ àÐÇÓÅËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÃÇÓÈÕÔâ ÄÇÎËÚËÐÂ E �
� E0 � Pv, ÅÆÇ E0 ì àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÆË××ÖÊËË, Pv
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ àÐÇÓÅËâ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÂâ ÆÎâ ÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐËâ Ä ÉËÆÍÑÔÕË ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ ÆÎâ ÆË××ÖÊËË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ.

°ÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÓËÐËÏÂÇÕ
ÄËÆ

DZ � rl �ar� PM=r���������������
3RTM
p exp

"
B

�
ar� PM=r

RT

�3=2
#
: �35�

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ ÕÇÓÏÑÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÄÇÜÇ-
ÔÕÄÂ ÕÓÇÏâ ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË: l, a Ë B. ±ÂÓÂ-
ÏÇÕÓ a ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË
ÆË××ÖÊËË ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, l ì ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÌ ÏÂÔÛÕÂÃ
ÆÎËÐÞ, B ì ÔÕÇÒÇÐß ÒÇÓÇÍÓÞÕËâ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÑÃÝÈÏÑÄ
ÓÂÊÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ¶ÑÓÏÖÎÂ (35) ÏÑÉÇÕ ÒÓËÏÇÐâÕßÔâ ÍÂÍ
ÆÎâ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑÌ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ [63], ÕÂÍ Ë ÄÏÇÔÕÇ Ô ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË ÔÑÔÕÑâÐËâ
[64 ë 66]. £ ÓÂÃÑÕÂØ [64, 66] ÒÓÇÆÎÂÅÂáÕÔâ ÍÑÓÓÇÎâÙËË
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ l, a ËB ÆÎâ ÔÇÏÇÌÔÕÄÂ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ Ô ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ ÏÂÔÔÑÌ ÄÇÜÇÔÕÄÂ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ
ÕÇÑÓËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ ÏÑÉÇÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ ÍÂÍ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÂâ ÏÑÆÇÎß.

£ ÓÂÃÑÕÇ [66] ÂÐÂÎËÊËÓÖÇÕÔâ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕß ÕÇÑÓËË
ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ ÆÎâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ, ËÑÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔ-
ÕÇÌ, ×ÕÂÎÂÕÑÄ, ÅÂÎÑÅÇÐÑÊÂÏÇÜÈÐÐÞØ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ë
ÉËÆÍËØ ÔÏÇÔÇÌ ÍÂÍ ÄÇÜÇÔÕÄ, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜËØ ÑÆÐÑÏÖ
ÍÎÂÔÔÖ, ÕÂÍ Ë ÄÇÜÇÔÕÄ ËÊ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÎÂÔÔÑÄ. ±ÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÅÑÄÑÓâÕ Ñ ÐÂËÎÖÚÛÇÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËË
ÄâÊÍÑÔÕË ÔÏÇÔÇÌ ÒÓË ÒÓÂÄËÎÂØ ÔÏÇÛÇÐËâ ÆÎâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ
ÕÇÑÓËË ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ:

amix �
X
i

xiai ;

lmix �
X
i

xili ; �36�

Bÿ1mix �
X
i

xiB
ÿ1
i :

°ÕÏÇÚÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÕÇÑÓËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ ÆÂÈÕ
ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË ÔÏÇÔÇÌ
Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ, ÑÆÐÂÍÑ Ä ÑÕÐÑÛÇÐËË ÔÏÇÔÇÌ ÄÇÜÇÔÕÄ ËÊ ÓÂÊÐÞØ
ÔÇÏÇÌÔÕÄ (Ð-ÂÎÍÂÐÞ Ë ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, Ð-ÂÎÍÂ-
ÐÞ Ë ÓÂÊÄÇÕÄÎÈÐÐÞÇ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÞ Ë Õ.Æ.) ÕÑÚÐÑÔÕß ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÔÏÇÔË ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÂ.

2.10. ®ÑÆÇÎß ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÅÑ ×ÎáËÆÂ
®ÑÆÇÎß ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÅÑ ×ÎáËÆÂ (Expanded Fluid (EF)
correlation), ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÂâ Ä ÓÂÃÑÕÇ [67], ÓÂÊÄËÄÂÇÕ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËâ ¢ÂÚËÐÔÍÑÅÑ [1] Ë ·ËÎßÆÇÃÓÂÐÆÂ [4, 68] Ñ ÊÂ-
ÄËÔËÏÑÔÕË ÕÇÍÖÚÇÔÕË ÉËÆÍÑÔÕË ÑÕ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ.
¶ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÂâ ×ÑÓÏÂ àÕÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
ÕÂÍÑÄÑÌ Ä ÕÇÑÓËË ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ [63], ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÕÔâ ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ÍÂÍ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ, ÃÇÊ ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËâ. £âÊÍÑÔÕß ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ë ÅÂÊÑÄ ÑÒËÔÞ-
ÄÂÇÕÔâ ÇÆËÐÑÑÃÓÂÊÐÑ:

Z � Z0 � DZ�r;P� ; �37�

ÅÆÇ Z0�T � ì ÄâÊÍÑÔÕß ÓÂÊÓÇÉÈÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÒÓË ÆÂÐÐÑÌ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, ËÊÃÞÕÑÍ ÄâÊÍÑÔÕË DZ�r;P� ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ
ÄÞÓÂÊËÕß ÍÂÍ

DZ � c1
�
exp �c2b� ÿ 1

�
;

�38�

b �
�
exp

��
r�s
r

�n

ÿ 1

�
ÿ 1

�ÿ1
;

ÅÆÇ r ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÉËÆÍÑÔÕË, r�s ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÉÂÕÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÊÂÄËÔâÜÂâ ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ, r�s � r0s exp �c3P�.
£ÄËÆÖ ÓÇÊÍÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË r�s �P� ÂÄÕÑÓÞ [63] ÐÇ ÓÇÍÑÏÇÐ-
ÆÖáÕ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË EF ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÄÞÛÇ
10 ®±Â. £ ÔÂÏÑÏ ÆÇÎÇ, ÒÓË ÒÑÔÕÑâÐÐÑÏ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÇ
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c3 ÒÓË ÃÑÎßÛËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ "ÔÉÂÕÑÇ" ÔÑÔÕÑâÐËÇ ËÏÇÇÕ
ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕß ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑ ÉËÆÍÑÔÕß Ô ÆÑÒÑÎÐË-
ÕÇÎßÐÞÏ ÔÄÑÃÑÆÐÞÏ ÑÃÝÈÏÑÏ, ÚÕÑ ÐÇ ËÏÇÇÕ ×ËÊËÚÇÔÍÑÅÑ
ÔÏÞÔÎÂ.

¥Îâ ÒÑÎÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÆÂÄÎÇÐËâ Ä ÏÑÆÇÎË ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÅÑ ×ÎáËÆÂ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÊÂÆÂÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ c1, c2, c3, ÒÑÍÂÊÂÕÇÎß ÔÕÇ-
ÒÇÐË n Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÉÂÕÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÒÓË ÐÑÓÏÂÎßÐÑÏ
ÆÂÄÎÇÐËË r0s .

£ ÓÂÃÑÕÇ [69] ÑÒËÔÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÃÞÎ ÆÑÒÑÎÐÇÐ ÒÓÂ-
ÄËÎÂÏË ÔÏÇÛÇÐËâ ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ c1, c2, c3 Ä ÏÐÑÅÑ-
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÏË ÐÂ ÏÂÔÔÑÄÞØ ÆÑ-
ÎâØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÆÓÖÅËØ ÏÑ-
ÆÇÎÇÌ ÒÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ ÑÔÐÑÄÞÄÂáÕÔâ ÐÂ ÏÑÎßÐÞØ ÆÑ-
ÎâØ. ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÏÂÔÔÑÄÞØ ÆÑÎÇÌ Ä ÒÓÂÄËÎÂØ ÔÏÇÛÇ-
ÐËâ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓËÏÇÐâÕß ËØ Í ÔÏÇÔâÏ, "ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ"
ÍÑÕÑÓÞØ ÔÂÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÔÏÇÔË Ô ÕÑÚÐÑ ÐÇ ËÊ-
ÄÇÔÕÐÞÏË ÔÑÔÕÂÄÑÏ Ë ÏÑÎâÓÐÑÌ ÏÂÔÔÑÌ. ±ÑÆÑÃÐÂâ ÔË-
ÕÖÂÙËâ ÚÂÔÕÑ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÒÓËÓÑÆÐÞØ Ë ÕÇØÐË-
ÚÇÔÍËØ ÉËÆÍËØ ÔÏÇÔÇÌ.

®ÑÆÇÎß ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÅÑ ×ÎáËÆÂ ÆÂÎÇÇ ÃÞÎÂ ÓÂÊÄËÕÂ
±ÑÎËÜÖÍÑÏ [66, 70, 71] ÆÎâ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ Ô ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔÇÏÇÌÔÕÄÂ SAFT [44, 45]. £ ÓÂÃÑÕÇ [70] ÄÄÑÆËÕÔâ
ÓÂÔÛËÓÇÐÐÂâ ×ÑÓÏÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËË. £ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐ-
ÐÑÌ ÏÑÆÇÎË MYS (Modiéed Yarranton ë Satyro model), Ä
ÚÂÔÕÐÑÔÕË, "ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕß" ÒÎÑÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâÉËÆÍÑÔÕË
ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ, Â ÔÄâÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÑ ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕßá
ÉËÆÍÑÔÕË. £ [71] ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕÔâ ÔÄâÊß ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ c2 Ë r�s Ô
ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ CP-PC-SAFT (Critical
Point-based revision of PC-SAFT) ì à××ÇÍÕËÄÐÑÌ ÆÎËÐÑÌ
ÙÇÒË, ÓÂÊÏÇÓÑÏ Ë ÅÎÖÃËÐÑÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ âÏÞ ÆÎâ
ÏÑÐÑÏÇÓÑÄ. £ ×ËÐÂÎßÐÑÌ ÄÇÓÔËË ÍÑÓÓÇÎâÙËË [66] ÄÄÑ-
ÆËÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ:

c2 � g1
����
m
p � ln

�
1� M 4

g2v 4m 3

�
ln

T

Ttr � 120
;

�39�
1

v �s
� 1;04 exp

�
g3P

e=kB
���������������������������������ÿ�qP=qv�T

������
mv
pp �

�NAms � 3�ÿ1 ;

ÅÆÇ v �s �M=r�s ì ÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓÇÆÇÎßÐÑ ÔÉÂÕÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÏÑÆÇÎË EF,
m, e Ë s ì ÚËÔÎÑ ÔÇÅÏÇÐÕÑÄ Ë ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÔÇÅÏÇÐÕÂ Ä
ÏÑÆÇÎË CP-PC-SAFT, Ttr ì ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍË
ÄÇÜÇÔÕÄÂ [¬], v ì ÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ [Î ÏÑÎßÿ1], T ì
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ [¬], P ì ÆÂÄÎÇÐËÇ [ÂÕÏ], M ì ÏÑÎßÐÂâ
ÏÂÔÔÂ ÄÇÜÇÔÕÄÂ [Å ÏÑÎßÿ1]. £âÊÍÑÔÕß ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÍÂÍ

Z � 0;1

�
exp

�
c2;MYS

exp �v=v �s;MYS� ÿ 1

�
ÿ 1

�
�mPa c� : �40�

¥Îâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ä [71] ÒÓÇÆÎÂÅÂáÕÔâ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÑÐÔÕÂÐÕ: g1 � 0;27, g2 � 2;5� 1011, g3 � 2;1.
±ÂÓÂÏÇÕÓÞ m, E Ë s ÆÎâ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ CP-PC-
SAFT Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ ÓÇÛÇÐËÇÏ ÔËÔÕÇÏÞ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÌ ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ËÊÄÇÔÕÐÞ ÕÑÎßÍÑ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ Ë ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÇÍ ÄÇÜÇÔÕÄÂ [45].
®ÑÆÇÎß CP-PC-SAFT+MYS Ô ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÂÏË g1 ÿ g3, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂ-
ÕÇÎßÐÑÌ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÐÇ ÕÓÇÃÖÇÕ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÍÂÍÑÌ-
ÎËÃÑ ÕÑÚÍÇ.

®ÑÆÇÎß MYS Ô ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ ÔÑÔÕÑâÐËâ PC-SAFT+
cubic ÃÞÎÂ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐÂ Ô ÕÇÑÓËÇÌ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ ÐÂ
ÓâÆÇ ÚËÔÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ Ë ÔÏÇÔÇÌ [66]. ±ÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ,
ÚÕÑ, ØÑÕâ ÕÇÑÓËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ ÄÑ ÏÐÑÅËØ ÔÎÖÚÂâØ

ÆÂÈÕ ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÇ ÑÕÍÎÑÐÇ-
ÐËâ ÑÕ ËÊÄÇÔÕÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÏÇÐßÛÇ Ä
ÏÑÆÇÎË MYS, Õ.Ç. ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ ÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎÇÐ. £
ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÑÍÂÊÂÐÂ ØÑÓÑÛÂâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÂâ ÔÒÑÔÑÃ-
ÐÑÔÕß ÏÑÆÇÎË MYS ÆÎâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ë ËØ ÔÏÇÔÇÌ,
ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ Ë ÂÊÑÕÂ, ÖÅÎÇÍËÔÎÑÅÑ ÅÂÊÂ, ÂÙÇÕÑÐÂ Ë
ËÑÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ. £ ÓÂÃÑÕÇ [72] ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ ÒÓÑÄÇÓÍÂ
ÕÇÑÓËË ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ, f-ÕÇÑÓËË Ë ÏÑÆÇÎË MYS ÆÎâ
ÄâÊÍÑÔÕË ËÑÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ËÏËÆÂÊÑÎÂ ÒÓË
ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 1 ÍÃÂÓ. ±ÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ, ÚÕÑ ËÊ àÕËØ
ÕÓÈØ ÏÑÆÇÎÇÌ MYS ÕÑÚÐÇÇ ÄÔÇÅÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË ËÑÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ Ë ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÞ, Â f-ÕÇÑÓËâ ÆÂÈÕ ÐÂËÏÇÐÇÇ ÕÑÚÐÞÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ. £
ÓÂÃÑÕÇ [73] ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÌ ÏÑ-
ÆÇÎË CP-PC-SAFT+MYS Ô ÐÇÆÂÄÐËÏË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ 1-ÌÑÆÑÂÎÍÂÐÑÄ. ±ÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ ÆÎâ ÌÑÆÑàÕÂÐÂ Ë 1-ÌÑÆÑÒÓÑÒÂÐÂ. ¥Îâ ÑÔÕÂÎß-
ÐÑÅÑ ÓâÆÂ 1-ÌÑÆÑÂÎÍÂÐÑÄ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂ-
ÐËâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË, Ô ÖÚÈÕÑÏ ÕÑÅÑ ÚÕÑ
ÓÇÍÑÏÇÐÆÖÇÏÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÌÑÆÑ-
ÂÎÍÂÐÑÄ ÐÂ ÏÑÏÇÐÕ ÐÂÒËÔÂÐËâ ÓÂÃÑÕÞ âÄÎâÎËÔß ÐÇÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÞÏË Ë, ÄÇÓÑâÕÐÑ, ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÔÍÑÓÓÇÍÕËÓÑ-
ÄÂÐÞ.

3. ³ÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ
ÆÎâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ

³ÄÑÌÔÕÄÂ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ä ÛËÓÑÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ ÄÂÉÐÞ ÆÎâ ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ËØ ÆÑÃÞÚË, ÕÓÂÐÔÒÑÓÕË-
ÓÑÄÍË Ë ÒÓËÏÇÐÇÐËâ. £ ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÆÎâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ
ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÃÑÎßÛÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÞØ ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÒÓÑÄÇÓÍË ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 1 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÌ
ÄâÊÍÑÔÕË ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÑÆÇÎâÏË Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÄâÊÍÑÔÕË Ð-ÒÇÐÕÂÐÂ Ë Ð-ÆÇÍÂÐÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ [75] (2001)
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ [74] (1992)
EF
EHS
TRAPP (àÕÂÎÑÐ ë CH4)
TRAPP (àÕÂÎÑÐ ë C3H8)

Ð-ÆÇÍÂÐ, 323 ¬

Ð-ÒÇÐÕÂÐ, 303 ¬
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²ËÔ. 1. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË Ð-ÒÇÐ-
ÕÂÐÂ Ë Ð-ÆÇÍÂÐÂ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÄÊâÕÞ ËÊ ÓÂÃÑÕ [74, 75].
£ ÓÂÔÚÈÕÂØ ÄâÊÍÑÔÕË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [74, 75]
ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ.
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ÆÑ 250 ®±Â. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÆÇÎË TRAPP ÐÂ
ÃÂÊÇ ÏÇÕÂÐÂ ÓÂÔØÑÆâÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ
ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ, ÒÓËÚÈÏ ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÆÎËÐÐÑÅÑ ÖÅÎÇ-
ÄÑÆÑÓÑÆÂ (ÆÇÍÂÐÂ) ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ ÒÓË ÃÑÎÇÇ
ÐËÊÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ, ÄÇÓÑâÕÐÑ, ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÕÇÏ,
ÚÕÑ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÄâÊÍÑÔÕË Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÆÎâ ÏÇÕÂÐÂ ÒÑ-
ÔÕÓÑÇÐÂ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÆÎâ r=rc < 3 [7], Â ÆÎâ ÆÇÍÂÐÂ ÒÓË
ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔ. 1 ÖÔÎÑÄËâØ r=rc 0 5.®ÑÆÇÎß TRAPP
ÐÂ ÃÂÊÇ ÒÓÑÒÂÐÂ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÎÖÚÛËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÑÆÐÂÍÑ
Ë ÆÎâ ÐÇÈ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÊÂÐËÉÇÐËÇ ÄâÊÍÑ-
ÔÕË ÒÓË ÒÑÄÞÛÇÐËË ÆÂÄÎÇÐËâ.

¯ÂËÎÖÚÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË
ÆÎâ ÒÇÐÕÂÐÂ Ë ÆÇÍÂÐÂ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÏÑÆÇÎß ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÅÑ
×ÎáËÆÂ [67] Ë ÏÑÆÇÎß EHS [22]. ±ÓË àÕÑÏ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ
ÆÎâ ÏÑÆÇÎÇÌ ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÅÑ ×ÎáËÆÂ ÒÑÆÑÃÓÂÐÞ ËÐÆËÄË-
ÆÖÂÎßÐÑ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÎâ ÏÑÆÇÎË
ÔËÔÕÇÏÞ ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂâ ×ÖÐÍ-
ÙËâ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË. £ ÑÃÎÂÔÕË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËÌ
ÑÃÇ àÕË ÏÑÆÇÎË ÍÓÂÌÐÇ ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞ Í ÕÑÚÐÑÔÕË ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ´ÂÍ, ÇÔÎË ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÆÇÍÂÐÂ ÒÓË ÆÂÄ-
ÎÇÐËË 230 ®±Â ÐÇÆÑÑÙÇÐËÄÂÇÕÔâ ÄÔÇÅÑ ÐÂ 1%, ÕÑ ÑÕ-
ÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÖÄÇ-
ÎËÚËÄÂÇÕÔâ Ô 6%ÆÑ 20% ÆÎâ ÏÑÆÇÎË EHS Ë Ô 8% ÆÑ 30%
ÆÎâ ÏÑÆÇÎË ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÅÑ ×ÎáËÆÂ.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 2 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÌ ÄâÊ-
ÍÑÔÕË Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇØ ÉÇ ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÎâ ÔÏÇÔË ÑÍÕÂÐÂ Ë
ÆÑÆÇÍÂÐÂ (ÖÏÇÓÇÐÐÑ ÂÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ ÔÏÇÔß) Ë ÔÏÇÔË ÏÇ-
ÕÂÐÂ Ë ÆÇÍÂÐÂ (ÂÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ ÔÏÇÔß). ¿ÕË ÒÓËÏÇÓÞ ÆÇ-
ÏÑÐÔÕÓËÓÖáÕ, ÚÕÑ ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÔÏÇÔÇÌ
ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓËÄÇÆÇÐËÇ
Í ÔËÔÕÇÏÇ ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÅÑÓÂÊÆÑ ÎÖÚÛËÇ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÞ, ÚÇÏ Ä ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ. ²ÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÂÐËÌ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ ÆÎâ ÏÑÆÇÎË TRAPP ÐÂ ÃÂÊÇ
ÏÇÕÂÐÂ ÆÑÔÕËÅÂÇÕ 20% ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË ÑÍÑÎÑ 90 ®±Â,
ÆÎâ ÏÑÆÇÎË TRAPP ÐÂ ÃÂÊÇ ÒÓÑÒÂÐÂ ì ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËË
200 ®±Â. ®ÑÆÇÎß EF ÆÂÈÕ ÆÎâ àÕËØ ÔËÔÕÇÏ ÕÑÚÐÞÇ (Ä

ÒÓÇÆÇÎÂØ 6%) ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 250 ®±Â,
ÑÆÐÂÍÑ ÊÂÕÇÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÒÇÓÇÅËÃ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÄâÊÍÑÔÕß ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß, ÐÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÌ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ.
¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÇÐÑ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 2.10, ÕÂÍÑÌ ÒÇÓÇÅËÃ ÔÄâÊÂÐ Ô
ÄÞÃÑÓÑÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÆÎâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÉÂ-
ÕÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ r�s � r0s exp �c3P�. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÒÓËÏÇÓÂ,
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ àÕÑÅÑ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÔÎÂÃÞÏË àÍÔÕÓÂ-
ÒÑÎâÙËÑÐÐÞÏË ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕâÏË ì ÇÔÎË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ
ÒÑÆÃËÓÂÎËÔß ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 250®±Â, ÕÑ
ÊÂ ÒÓÇÆÇÎÂÏË ÆÂÐÐÑÅÑ ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËË
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÐÇÄÇÓÐÞ ÆÂÉÇ ÐÂ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ. ¥Îâ
ÔÏÇÔË ÏÇÕÂÐ ë ÆÇÍÂÐ ÑÃÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÏÇÕÑÆÂ TRAPP
ÊÂÐËÉÂáÕ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË, Â ÏÑÆÇÎß EF ÔËÎßÐÑ ÊÂ-
ÄÞÛÂÇÕ. ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÕÇÏ, ÚÕÑ ÒÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇ-
ÐËâ ÆÂáÕ ÆÎâ ÔÏÇÔÇÌ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÏÇÕÂÐ, ÏÂÎÞÌ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕ c3 Ë à××ÇÍÕËÄÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÉÂÕÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÊÂÄÞÛÇÐÐÑÌ. ®ÑÆÇÎß EHS, ÍÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ
ÓËÔ. 2, ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÆÎâ ÑÃÇËØ ÔÏÇÔÇÌ ÄâÊÍÑÔÕË, ÔÑÄÒÂ-
ÆÂáÜËÇ Ô àÍcÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ
7%, ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÒÓÑÔÕÞÇ ÒÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ Ë ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ
ÔÒÇÙËÂÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÂÓÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ.

4. £âÊÍÑÔÕß ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÒÎÂÄÑÄ

²ÂÔÒÎÂÄÞ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, Ô ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß
ÒÓÑÔÕÞÏË ÉËÆÍÑÔÕâÏË, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐË ÔÑÔÕÑâÕ ËÊ ËÐÆË-
ÄËÆÖÂÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ, Â ÐÇ ËÊ ÏÑÎÇÍÖÎ. ³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, Ä
ÏÇÕÂÎÎÂØ Ë ÑÔÑÃÇÐÐÑ Ä ÔÒÎÂÄÂØ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ,
ÃÎËÊÍËØ Í ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÔÑÎËÆÖÔÂ, ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ, ÄÎËâáÜËØ ÐÂ ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ. ¿ÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÑÔÎÑÉÐâÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕßá ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ-
ÐÞØ ËÊÏÇÓÇÐËÌ, Ä ÔÄâÊË Ô ÚÇÏ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ. ´ÑÚÐÑÔÕß
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÌ ÒÑ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÏÑÆÇÎâÏ, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÎËÛß ÄÇÔßÏÂ ÅÓÖÃÑ.

ºËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÌ ÏÑÆÇÎßá ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ âÄÎâ-
ÇÕÔâ ÕÇÑÓËâ ¡ÐÆÓÂÆÇ, ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÜÂâ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÔÑ-
ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕË ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ:

Zm � CA

��������
MT
p

v 2=3
; �41�

ÅÆÇ Zm ì ÄâÊÍÑÔÕß ÏÇÕÂÎÎÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ T ÐÂ ÎËÐËË
ÒÎÂÄÎÇÐËâ, CA ì àÏÒËÓËÚÇÔÍË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÌ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕ,MìÂÕÑÏÐÂâ ÏÂÔÔÂ ÏÇÕÂÎÎÂ, vìÏÑÎßÐÞÌ ÑÃÝÈÏ
ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÞ.

±ÓË ÒÓÇÄÞÛÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÆÎâ ÃÑÎß-
ÛËÐÔÕÄÂ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ë ÔÒÎÂÄÑÄ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÏ âÄÎâ-
ÇÕÔâ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÂ ÕËÒÂ [78]

Z � Z0 exp
�
EZ

RT

�
; �42�

ÅÆÇ EZ ì àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÄâÊÍÑÅÑ ÕÇÚÇÐËâ. ¿ÏÒËÓËÚÇ-
ÔÍË ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÂ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Tm. ¬ÂÒÕÂÌ [79] ÒÓÇÆ-
ÎÑÉËÎ ÑÃÝÇÆËÐÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ¡ÐÆÓÂÆÇ Ë ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÑÌ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Ä ÄËÆÇ
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��������
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p

v 2=3
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¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ [76] (1981)
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ [77] (2002)
®ÑÆÇÎß EF [67]
®ÑÆÇÎß EHS
®ÑÆÇÎß TRAPP (àÕÂÎÑÐ ë CH4)
®ÑÆÇÎß TRAPP (àÕÂÎÑÐ ë C3H8)

0,6n-CH4 + 0,4n-C10H22, 333 ¬ (�10)

0,5n-C8H18 + 0,5n-C12H26, 323 ¬
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²ËÔ. 2. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÃËÐÂÓ-
ÐÞØ ÔÏÇÔÇÌ: 0;5n-C8H18 � 0;5n-C12H26 Ë 0;6n-CH4 � 0;4n-C10H22. ¿ÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÄÊâÕÞ ËÊ ÓÂÃÑÕ [76, 77]. ²ÂÔÚÈÕÞ ÄâÊÍÑÔÕË
ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÂØ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ.
£âÊÍÑÔÕß ÔÏÇÔË ÏÇÕÂÐ ë ÆÇÍÂÐ ÐÂ ÓËÔÖÐÍÇ ÖÄÇÎËÚÇÐÂ Ä 10 ÓÂÊ.
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ÅÆÇ A Ë B ì ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ. ¬ÂÒÕÂÌ
ÒÑÍÂÊÂÎ [79], ÚÕÑ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÂâ ×ÑÓÏÂ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÂ ËÊ (41) ËÔØÑÆâ ËÊ ÍÑÐÙÇÒÙËË
ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ 101 ÕÑÚÍË ÆÎâ 15 "ÒÓÑÔÕÞØ" ÏÇÕÂÎÎÑÄ ¬ÂÒ-
ÕÂÌ ÒÑÎÖÚËÎ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ A � �1;80� 0;39��
� 10ÿ8 (¥É ¬ÿ1 ÏÑÎß1=3)1=2, B � 2;34� 0;20. ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ
(43) Ô àÕËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÃÞÎÂ ÒÓÑÄÇÓÇÐÂ ÆÎâ
14 ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÐÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÞØ ÒÓË ÍÑÓÓÇÎâÙËË, Ë ÆÎâ
ÆÇÄâÕË ËÊ ÐËØ (43) ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕ ÄâÊÍÑÔÕß ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÇ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 20%. ¢ÑÎßÛËÇ
ÓÂÊÎËÚËâ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÆÎâ Hf, Mn, Pd, Pu Ë V.

¥Îâ ÄâÊÍÑÔÕË ÔÒÎÂÄÑÄ ¬ÂÒÕÂÌ ÒÓÇÆÎÑÉËÎ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÍÑÐÙÇÒÙËË àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÄâÊÍÑÅÑ ÕÇÚÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ,
ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÇ àÐÕÂÎßÒËá ÔÏÇÛÇÐËâ Ë ÔÑÔÕÂÄ ÔÒÎÂÄÂ:

Z � hNAP
i xivi � Dvmix

�

� exp

�P
i xiDG

�
i ÿ �0;155� 0;015�DHmix

RT

�
; �44�

ÅÆÇ h ì ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ ±ÎÂÐÍÂ, Dvmix Ë DHmix ì ËÊÃÞÕÑÍ
ÑÃÝÈÏÂ Ë àÐÕÂÎßÒËâ ÔÏÇÛÇÐËâ,DG �i ìàÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË
ÄâÊÍÑÅÑ ÕÇÚÇÐËâ Ä ÚËÔÕÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂØ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÇ
ÚÇÓÇÊ ÄâÊÍÑÔÕË ÚËÔÕÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Zi ÍÂÍ

DG �i � RT ln
Zivi
hNA

: �45�

£ ÓÂÃÑÕÂØ [80, 81], ÅÆÇ ÒÓÑÄÇÓâáÕÔâ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ×ÑÓÏÞ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÆÎâ ÃËÐÂÓÐÞØ ÔÒÎÂÄÑÄ, ÒÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (44) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ËÊÄÇÔÕÐÞÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá 20 ë 30%. °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ
ÐÇËÆÇÂÎßÐÞØ ÔÒÎÂÄÑÄ Ô àÄÕÇÍÕËÍÑÌ àÕÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÐÇ-
ÄÇÓÐÑ ÑÕÑÃÓÂÉÂÇÕ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ØÑÆ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÑÌ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕËì ÐÇ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕÔâ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ,
Â Ä ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ Ë ÐÂÎËÚËÇ àÍÔÕÓÇÏÖÏÑÄ. ¬ÂÍ ÒÑÍÂÊÂÐÑ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ [81 ë 83], ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË ÔÒÎÂÄÑÄ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑÎÇÇ
ÄÇÓÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ËÊ ÍÑÓÓÇÎâÙËË
¬ÑÊÎÑÄÂ ë²ÑÏÂÐÑÄÂ ë±ÇÕÓÑÄÂ [84]
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5. £âÊÍÑÔÕß ÓÂÊÓÇÉÈÐÐÞØ ÅÂÊÑÄ

£ àÕÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ
ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË ÓÂÊÓÇÉÈÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÑÐÂ
ÄØÑÆËÕ Ä ÄÞÓÂÉÇÐËâ ÆÎâ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ Ä
ÓÂÊÆÇÎÇ 2 ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÆÎâ ÉËÆÍÑÔÕË. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß,
ÚÕÑ ÆÎâ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÄÆÂÎË ÑÕ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ
ÕÑÚÍË ÄÇÎËÚËÐÂ ÄÍÎÂÆÂ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÅÑ ÓÂÊÓÇÉÈÐÐÞÏ
ÅÂÊÑÏ, Ä ÄâÊÍÑÔÕß ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÎËÛß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÓÑÙÇÐ-
ÕÑÄ, Â ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ ÄÐÑÔËÕ ÏÇÉÚÂÔÕËÚÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ Ä ÉËÆÍÑÔÕË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÄÇÎËÚËÐÖ ÄâÊÍÑÔÕË
ÓÂÊÓÇÉÈÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÆÎâ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ Ä ÏÑÆÇÎâØ ÄâÊÍÑÔÕË
ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÐÂ ÒÓÂÍÕËÍÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß Ô ÕÑÚ-
ÐÑÔÕßá Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÇÔâÕÍÑÄ ÒÓÑÙÇÐÕÑÄ. ¥Îâ ÄÞÔÑÍÑÄâÊ-
ÍËØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÐÇÓÇÆÍÑ ÄÍÎÂÆ ÄâÊÍÑÔÕË ÓÂÊÓÇÉÈÐÐÑÅÑ
ÅÂÊÂ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÏÇÐÇÇ 1%, Õ.Ç. ËÏ ÄÑÑÃÜÇ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇ-
ÐÇÃÓÇÚß.

5.1. ´ÇÑÓËâ ¹ÇÒÏÇÐÂ ë¿ÐÔÍÑÅÂ
£ ÕÇÑÓËË ¹ÇÒÏÇÐÂ ë ¿ÐÔÍÑÅÂ ÄâÊÍÑÔÕß ÐÂØÑÆËÕÔâ ËÊ
ÕÑÚÐÑÅÑ ÓÇÛÇÐËâ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ¢ÑÎßÙÏÂÐÂ

ÆÎâ ÓÂÊÓÇÉÈÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ. ¥Îâ ÔËÔÕÇÏÞ ÕÄÈÓÆÞØ ÖÒÓÖÅËØ
Ô×ÇÓ Ô ÆËÂÏÇÕÓÑÏ d Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ (ÔÏ.,
ÐÂÒÓËÏÇÓ, [85, ÅÎ. 1.2])
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©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË ÓÇÂÎßÐÞØ ÅÂÊÑÄ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÞ, ÔÕÓÑÅÑ ÅÑÄÑÓâ, ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË (47).
¥Îâ ÅÂÊÂ ËÊ ÚÂÔÕËÙ, ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ
­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ, ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ [86]

Z � 5=8 fZ

s 2O �2;2��T ��

�������������
mkBT

p

r
; �48�

ÅÆÇ O �2;2��T �� ì ËÐÕÇÅÓÂÎ ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËÌ, T � � kBT=e,
fZ ì ÔÎÂÃÑ ÊÂÄËÔâÜÂâ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ×ÖÐÍÙËâ (ÒÓÂÍÕË-
ÚÇÔÍË ÒÑÚÕË ÄÔÇÅÆÂ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß fZ � 1 [87]). ±ÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ s Ë e ÆÎâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÒÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ
ÄâÊÍÑÔÕË ÅÂÊÂ ÒÓË ÆÄÖØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ. ¥Îâ ×ÖÐÍÙËË
O �2;2��T �� ¤ËÓÛ×ÇÎßÆÇÓÑÏ, ¬ÇÓÕËÔÔÑÏ Ë ¢ÇÓÆÑÏ [86]
ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ ÕÂÃÖÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐÞ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍËÇ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË [88]. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ s
Ë e ÆÎâ ÓâÆÂ ÅÂÊÑÄ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÐÂÌÆÇÐÞ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ [85]
ËÎË ÑÙÇÐÇÐÞ ÚÇÓÇÊ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÒÑ
×ÑÓÏÖÎÂÏ (23). ¥Îâ ÏÐÑÅÑÂÕÑÏÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Í ÄÞÓÂÉÇ-
ÐËá (48) ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÒÑÒÓÂÄÍË ÐÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÂÔ×ÇÓËÚÐÑ-
ÔÕË, ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ Ë ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË [89]:
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ÅÆÇ o ì ÂÙÇÐÕÓËÚÇÔÍËÌ ×ÂÍÕÑÓ ±ËÕÙÇÓÂ, m� � m=
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ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÌ Í ÃÇÊÓÂÊÏÇÓÐÑÏÖ ÄËÆÖ ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ,
k ì ÒÑÒÓÂÄÍÂ ÐÂ ÂÔÔÑÙËÂÙËá ÏÑÎÇÍÖÎ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
ÑÃÓÂÊÖáÜËØ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË (Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß, ÄÑÆÞ
Ë ÔÒËÓÕÑÄ).

5.2. £âÊÍÑÔÕß ÔÏÇÔË ÅÂÊÑÄ
¥Îâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÔÏÇÔË ÅÂÊÑÄ ÒÓËÐâÕÑ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÕß ×ÑÓÏÖÎÞ ÔÏÇÛÇÐËâ. ºËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÒÓÂÄËÎÑ
µËÎÍË [90]:
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�1=2 ;

xi Ë Mi ì ÏÑÎßÐÂâ ÆÑÎâ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÏÂÔÔÂ i-ÅÑ
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ ÔÏÇÔË.

£ÑÊÏÑÉÐÞ ÕÂÍÉÇ ÆÓÖÅËÇ ÒÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ [91]. ¥Îâ
ÐÇ ÔÎËÛÍÑÏ ÃÑÎßÛËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ (Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 1000 ¬)
ÓÂÊÐÞÇ ÒÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ ÆÂáÕ ÃÎËÊÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ. ±Ñ-
àÕÑÏÖ ÐÂ ÒÓÂÍÕËÍÇ ÄÏÇÔÕÑ ÒÓÂÄËÎÂ µËÎÍË ÏÑÉÐÑ ÃÓÂÕß
ÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÇ ÒÓÂÄËÎÑ ÔÏÇÛÇÐËâ ¤ÇÓÐËÐÅÂ ë¸ËÒÒÇÓÇÓÂ
[92]:
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£ ÓÂÃÑÕÇ [93] ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÒÓÂÄËÎÑ ÔÏÇÛÇ-
ÐËâ:
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ÅÆÇ yi � xi
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p
=
PN

j�1 �xj
������
Mj

p � ì ÆÑÎâ ËÏÒÖÎßÔÂ, ÒÇÓÇ-
ÐÑÔËÏÑÅÑ i-Ï ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÏ.

µÓÂÄÐÇÐËÇ (52) ÒÓÑÕÇÔÕËÓÑÄÂÐÑ ÆÎâ 40 ÒÂÓ ÐÇÒÑÎâÓ-
ÐÞØ ÅÂÊÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÂâ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕß ÑÕ
0,11% (ÔËÔÕÇÏÂ ÏÇÕÂÐ ë àÕÂÐ) ÆÑ 5,82% (ÔËÔÕÇÏÂ ÐÇÑÐ ë
ÖÅÎÇÍËÔÎÞÌ ÅÂÊ) ì ÏÇÐßÛÂâ, ÚÇÏ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (50)
Ë (51).

6. ¡ÕÑÏËÔÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ

¬ÂÍ ÖÒÑÏËÐÂÎÑÔß Ä ÓÂÊÆÇÎÂØ 2 ë 5, ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÔËÔÕÇÏÞ,
ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÒËÔÂÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ Ô ÒÑ-
ÏÑÜßá ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÕÂÎÍËÄÂÇÕÔâ Ô ÕÓÖÆÐÑ-
ÔÕâÏË, ì ÔÏÇÔË Ë ÔÒÎÂÄÞ Ô ÔËÎßÐÑÌ ÐÇËÆÇÂÎßÐÑÔÕßá,
ÉËÆÍÑÔÕË ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ, ÂÔÔÑÙËËÓÖáÜËÇÔâ
ÉËÆÍÑÔÕË (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÄÑÆÂ Ë ÔÒËÓÕÞ). ¡ÄÕÑÓÂÏ ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ ÐÇËÊÄÇÔÕÐÞ ÚËÔÕÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË,
ÔÒÑÔÑÃÐÞÇ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÕß ÕÓÂÐÔ-
ÒÑÓÕÐÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÄÑ ÄÔÇØ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÐÞØ ÔÎÖÚÂâØ.
ªÐÑÅÆÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÄÄÇÆÇÐËÇ ad hoc ÒÑÒÓÂÄÍË ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕ-
ÐÞØ ÔÏÇÔÇÌ, ÑÆÐÂÍÑ ÑÃÜÂâ ÕÇÑÓËâ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÆÑÎÉÐÂ
ÖÚËÕÞÄÂÕß ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ×ÂÍÕÑÓÑÄ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÔÑ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÉËÆÍÑÔÕË Ë ÆÇÕÂÎâÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÚÂÔÕËÙ,
ÚÕÑ Ë ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÔÎÑÉÐÑÔÕß ÇÈ ÔÑÊÆÂÐËâ.

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÑÃÜÇÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ, ÂÄÕÑÏÂÕËÚÇÔÍË
ÖÚËÕÞÄÂáÜÇÅÑ ÄÔÇ ÆÇÕÂÎË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÉËÆÍÑÔÕË,
ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË (®¥) ì ÚËÔÎÇÐÐÑÇ ÓÇÛÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
ÆÄËÉÇÐËâ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ÂÕÑÏÑÄ [94 ë 96]. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ
ÄÓÇÏâ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÑÌ ÆÑÔÕÖÒÐÑÔÕË
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÓÇÔÖÓÔÑÄ ÓÑÎß ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÂÍ
ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÛËÓÑÍÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ
ÕÇÒÎÑ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÄÇÜÇÔÕÄ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ. ±ÓÇÆÔÍÂ-
ÊÂÕÇÎßÐÂâ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÏÇÕÑÆÂ ®¥ ÄÑ ÏÐÑÅÑÏ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÄÞÃÑÓÑÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ [97 ë 102].

®ÇÕÑÆÞ ÓÂÔÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÎÑÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ Ë ÉËÆÍÑÔÕÇÌ
ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÆÑ 103 Ï±Â Ô ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ ÆÄÂ ÍÑÐ-
ÙÇÒÕÖÂÎßÐÑ ÓÂÊÎËÚÂáÜËØÔâ ÍÎÂÔÔÂ: ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÏÇÕÑ-
ÆÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÐÂ ÏÑÆÇÎËÓÖÇÏÑÇ ÄÇÜÇÔÕÄÑ ÐÇ ÄÑÊÆÇÌÔÕ-
ÄÖÇÕ ÄÐÇÛÐÇÇ ÄÑÊÏÖÜÇÐËÇ, Ë ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ËÊ ÓÇÂÍÙËË ÄÇÜÇÔÕÄÂ
ÐÂ ÔÆÄËÅÑÄÑÇ ÐÂÒÓâÉÇÐËÇ.

£ ÓÂÊÆÇÎÇ 6.1 ÒÓËÄÑÆËÕÔâ ÑÃÊÑÓÏÑÆÇÎÇÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÉËÆÍÑÔÕâØ Ä ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ®¥, Â Ä ÓÂÊ-
ÆÇÎÇ 6.2 ÍÓÂÕÍÑ ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ.
²ÂÊÆÇÎ 6.3 ÔÑÆÇÓÉËÕ ÒÑÆÓÑÃÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÓÂÄÐÑ-
ÄÇÔÐÞØ ÏÇÕÑÆÂØ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓËÏÇÓÞ ËØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ.
¯ÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 6.4. £ÑÒÓÑÔ
Ñ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ ÔÍÑÓÑÔÕË ÔÆÄËÅÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÕÔâ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 6.5.

6.1. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÆÎâ ÍÎÂÔÔË-
ÚÇÔÍÑÌ ®¥ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÇ Ë ÔÎÑÉÐÑÔÕË, Ä
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ. £ ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÏÑÆÇÎÇÌ ÏÇÉÚÂÔÕËÚ-
ÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. ±ÑÆÓÑÃÐÑÇ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ®¥-ÒÑÕÇÐ-

ÙËÂÎÑÄ ÒÑ ËØ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎÇÐÑ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÂØ [97 ë 100, 102].

6.1.1. ±ÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ. ¥Îâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ
ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ ÅÂÊÑÄ, ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ËÊ ÐÇÒÑÎâÓÐÞØ ÆÄÖØÂÕÑÏ-
ÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ (ÂÊÑÕ, ÍËÔÎÑÓÑÆ) Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ Ô
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÔÕÞÏË ÍÄÂÊËÔ×ÇÓËÚÇÔÍËÏË ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂÏË (ÏÇÕÂÐ) ÛËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâáÕÔâ Ô×ÇÓËÚÇÔÍË-ÔËÏÏÇÕ-
ÓËÚÐÞÇ ÒÂÓÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÒÖÎâÓÐÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ Ë
¢ÖÍËÐÅÇÏÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ:

U�r� � 4e

"�
s
r
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ÿ
�
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#
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�
ÿ r
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�
ÿ C
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£ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂØ (53) Ë (54) ÔÎÂÅÂÇÏÑÇ � 1=r 6, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÇ
ÊÂ ÒÓËÕâÉÇÐËÇ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞÏÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ �� 1=r 3 1=r 3�, ×ÑÓÏÂ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ Ä ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÇ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ ÄÞÃÓÂÐÂ ÓÂÆË ÖÆÑÃÔÕÄÂ (ÒÑÎÖ-
ÚÂÇÕÔâ ÄÑÊÄÇÆÇÐËÇÏ Ä ÍÄÂÆÓÂÕ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÑÌ ÚÂÔÕË),
Â Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ ¢ÖÍËÐÅÇÏÂ ì ËÊ ÑÃÜÇ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÔÑÑÃ-
ÓÂÉÇÐËÌ.

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÆÐÑÌ ÃÇÔÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÇÌ ÕÇÓâÇÕÔâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ Ñ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÔÕÇ-
ÒÇÐâØ ÔÄÑÃÑÆÞ Ë ÒÇÓÇÐÑÔÇ àÐÇÓÅËË Ë ËÏÒÖÎßÔÂ ÊÂ ÔÚÈÕ
ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÔÕÇÒÇÐâÏË ÔÄÑÃÑÆÞ, ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ
à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÂÓÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂáÜËÇ ÐÂËÎÖÚÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÕÇÓÏÑ-
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÆÇÎË Ë ÓÇÂÎßÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ,
ÑÃÞÚÐÑ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÐÇÕÑÚÐÞÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâÏ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ. £ ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÄâÊÍÑÔÕË
ÉËÆÍÑÔÕË Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá 10 ë 20% Ä ÏÑÆÇÎË Ô ÒÂÓÐÞÏ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ËÊ ÐÇ-
ÃÑÎßÛËØ ÐÇÒÑÎâÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. £ ÓÂÃÑÕÇ [103] ÒÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ ÒÓË ÄÞÄÑÆÇ à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ e Ë s ÎÇÐÐÂÓÆ-
ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎË ËÊ ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë ÆÂÄ-
ÎÇÐËâ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÔÓÇÆÐÇÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÏÇÐÇÇ 10%
ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÏÇÕÂÐÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÕâÉÈÎÞØ
ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÆÑÔÕËÅÂÇÕ 30% Ë ÆÂÉÇ ÆÎâ ÃÎÂÅÑÓÑÆÐÞØ
ÅÂÊÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÍÑÎÑ 20%. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÏ Ä
[28] ÆÂÐÐÞÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÄâÊÍÑÔÕß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕ-
ÍÎÑÐâÇÕÔâ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÓË ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕâØ r0 0;7sÿ3. £ÇÓÑâÕÐÑ, ÒÓË ÃÑÎßÛËØ ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ
ÔÎËÛÍÑÏ ÔËÎßÐÑ ÄÎËâÐËÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂáÜÇÌ ÄÇÕÄË ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÍÑÕÑÓÂâ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-
¥ÉÑÐÔÂ ÐÇÕÑÚÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ×ÑÓÏÇ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ Ä
ÓÇÂÎßÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄÂØ. ´ÂÍÉÇ Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÆÑÎÉÐÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÕßÔâ ÄÎËâÐËÇ ÐÇÔ×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ×ÑÓÏÞ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÒÑÏËÏÑ ËÏÒÖÎßÔÂ ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÑÅÑ
ÏÑÏÇÐÕÂ ÒÓË ÔÕÑÎÍÐÑÄÇÐËâØ. ¿ÕË ×ÂÍÕÑÓÞ ÒÓËÄÑÆâÕ Í
ÕÑÏÖ, ÚÕÑ ÒÓË ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË
ÚÇÓÇÊ ÒÓËÄÇÆÇÐËÇ Í ÔËÔÕÇÏÇ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ ÐÇÆÑÑÙÇ-
ÐËÄÂáÕ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË. ¬ÂÍ ÑÕÏÇ-
ÚÂÇÕ ¢ÓÂÉÍËÐ Ä ÑÃÊÑÓÇ [104], ÏÑÆÇÎß ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ
ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÄâÊÍÑÔÕß ÅÎËÙÇÓËÐÂ ÒÓË
ÑÍÑÎÑÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕâØ, ÐÑ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÕÇØ ÉÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍÑÅÑ
×ÎáËÆÂ e Ë s ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÕÓÑÌÐÑÌ ÕÑÚÍÇ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÄâÊÍÑÔÕË, ÐÂ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÑÓâÆ-
ÍÑÄ ÏÇÐßÛÇÇ ÓÇÂÎßÐÑÅÑ.

8 µ¶¯, Õ. 193, å 4
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£ÂÉÐÞÏ ÍÎÂÔÔÑÏ ÄÇÜÇÔÕÄ, Í ÍÑÕÑÓÞÏ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÒÓË-
ÏÇÐÇÐËÇ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ, âÄÎâáÕÔâ ÓÂÔÒÎÂÄÞ ÔÑÎÇÌ.
¥Îâ ÐËØ Í ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÏ ÔËÎÂÏ ÆÑÃÂÄÎâáÕÔâ
ÆÂÎßÐÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕ-
ÄËâ:

Ui j�r� � qi qj
r
�USR; i j�r� ; �55�

ÅÆÇ Ui j ì àÐÇÓÅËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË i Ë j,
r ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÂÕÑÏÂÏË, qi Ë qj ì à×-
×ÇÍÕËÄÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ ÂÕÑÏÑÄ, USR; i j ì ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜÂâ ÚÂÔÕß ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.

£ ÓÂÃÑÕÇ [105] ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÄâÊÍÑÔÕß Ë
ÕÇÒÎÑÒÓÑÄÑÆÐÑÔÕß ÓÂÔÒÎÂÄÑÄNaF�AlF3 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐ-
ÙÇÐÕÓÂÙËÌ. ¥Îâ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
ÄÊâÕ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ¢ÖÍËÐÅÇÏÂ. ¹ÂÔÕËÚÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑ-
ÏÂØ Ë ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ¢ÖÍËÐÅÇÏÂ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ
ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ ÄËÆÂ ÒÑÆÃËÓÂÎËÔß ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂ-
ÐËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÔËÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ Ë ÐÇ
ÑÒËÓÂÎËÔß ÐÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÍÑà××ËÙËÇÐ-
ÕÂØ ÒÇÓÇÐÑÔÂ. ±ÓË àÕÑÏ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕÔâ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂ-
ÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏË Ä ®¥ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕâÏË ÄâÊÍÑÔÕË ÓÂÔÒÎÂÄÂ ÑÕ ÆÑÎË NaF ÒÓË ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÇ 1305 ¬.

£ [106, 107] ËÔÔÎÇÆÖÇÕÔâ ÄâÊÍÑÔÕß ÓÂÔÒÎÂÄÑÄ NaCl Ë
KCl. ±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ Ä (55) Ä ×ÑÓÏÇ

USR; i j�r� � Ai j exp
�
B�r0; i j ÿ r��ÿ Ci j

r 6
ÿDi j

r 8

�56�

ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô àÕÂÎÑÐÐÞÏË ÍÑÓÓÇÎâÙËâÏË NIST
ÄâÊÍÑÔÕË ÔÑÎÇÄÞØ ÓÂÔÒÎÂÄÑÄ [108] Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 10 ë 15% Ä
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ 1050 ë 1300 ¬.

±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÏÑÆÇÎË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÂÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ
ÏÑÅÖÕ ÒÓËÏÇÐâÕßÔâ ÆÎâ ÑÙÇÐÑÍ ÄâÊÍÑÔÕË ÔÑÎÇÄÞØ ÓÂÔÕÄÑ-
ÓÑÄ Ë ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÇÈ ÒÑÄÇÆÇÐËâ Ä ÛËÓÑÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ
ÖÔÎÑÄËÌ. ³ÖÆâ ÒÑ ËÏÇáÜËÏÔâ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËâÏ Ô àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË, ÆÎâ ÕÑÚÐÑÅÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊ-
ÍÑÔÕË ÔÑÎÇÌ ÕÓÇÃÖáÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ÏÑÆÇÎË. £ÏÇÔÕÇ Ô
ÕÇÏ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÔÑÎÇÌ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÑÃ ËØ ÄâÊÍÑÔÕË ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ
ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÉËÆÍËØ Ä ÐÑÓÏÂÎßÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ÄÇ-
ÜÇÔÕÄ. ±ÑàÕÑÏÖ ÙÇÐÐÑÔÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÆÂÉÇ ÑÙÇÐÍË Ô
ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑ ÒÑÓâÆÍÂ ÄÇÎËÚËÐÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÒÓÑÔÕÞØ ®¥-ÏÑÆÇÎÇÌ.

6.1.2. ±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.±ÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇ ÐÇ ÊÂÄËÔâÜÇÅÑ ÑÕ ÄÐÇÛÐËØ ÖÔÎÑÄËÌ ÒÂÓÐÑÅÑ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ âÄÎâÇÕÔâ ØÑÓÑÛËÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ ÆÎâ ÃÎÂÅÑ-
ÓÑÆÐÞØ ÅÂÊÑÄ, ËÑÐÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑÔÕÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ: ÂÊÑÕÂ, ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÏÇÕÂÐÂ, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÑÔÐÑÄÐÖá ÓÑÎß Ä ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËË ËÅÓÂáÕ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞ Ë àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ
ÔËÎÞ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÇÉÂÕÑÏÐÂâ ÔÄâÊß Ä ÏÇÕÂÎÎÂØ ÑÔÖÜÇ-
ÔÕÄÎâÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÑÃÜËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ Ë ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÆÎâ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâÏÇÕÂÎÎÑÄ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÒÂÓ-
ÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, ÊÂÄËÔâÜËÇ ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (ÑÃÊÑÓ ÏÇÕÑ-
ÆÑÄ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÕÂÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä [109]),
ËÎË ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÑÔÑÃÇÐÐÑ-
ÔÕË ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚ-
ÐÞÏË ÚÎÇÐÂÏË. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÒÖÎâÓÐÞ ÏÐÑÅÑÚÂÔÕËÚÐÞÇ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÆÎâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ë ÔÒÎÂÄÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË

ÒÑÅÓÖÉÈÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ (EAM ì Embedded Atom Model/
method) [110, 111] Ë ÇÈ ÓÂÔÛËÓÇÐËÌ.

¥Îâ ÓâÆÂ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÄâÊÍÑÔÕË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÏÑÆÇÎË à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÊÂÄËÔâÜÇÅÑ ÑÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÂÓÐÑÅÑ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ËÎË ÏÑÆÇÎË EAM. ¥Îâ ÜÇÎÑÚÐÞØ ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÄ: ÎËÕËâ, ÐÂÕÓËâ, ÓÖÃËÆËâ ì ÒÑÍÂÊÂÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑ-
ÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÄâÊÍÑÔÕßá, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ Ä ®¥-ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËË Ô à××ÇÍÕËÄÐÞÏ ÒÂÓÐÞÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ, Ë àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË Ñ ÄâÊÍÑÔÕË [112 ë 114]. ¥Îâ
ÐÂÕÓËâ Ë ÂÎáÏËÐËâ ÕÂÍÉÇ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ
ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÓÂÏÍÂØ EAM-ÏÑÆÇÎÇÌ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË [115, 116]. ¥Îâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ EAM-ÏÑÆÇÎÇÌ, Ä
ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÎËÕËâ [115], ÐËÍÇÎâ [117], ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÇ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÞ ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÒÓËÏÇÓÐÑ ÄÆÄÑÇ. °ÆÐÂÍÑ ÑÃÊÑÓ [118] ÒÑÍÂ-
ÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÓÂÊÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÆÎâ ÑÆÐÑÅÑ Ë
ÕÑÅÑ ÉÇ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÆÂáÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÄâÊÍÑÔÕË, Â Ä ÓÂÃÑÕÇ [119] ÑÕÏÇÚÂÇÕÔâ, ÚÕÑ EAM-ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÞ, ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÄÑÌÔÕÄ
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÞ, ÚÂÔÕÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕ ÉËÆÍÖá ×ÂÊÖ
Ô ÃÑÎßÛÑÌ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ
ÄâÊÍÑÔÕË ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÞÏ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÇÏ
EAM. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔÂ Ä ÓÂÔÒÎÂÄÂØ ÃÖÆÇÕ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ,
ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑÄÂÐÐÞØ ÆÎâ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍËØ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍÑÔÕË [119] ËÎË ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÌ ÒÑÆÅÑÐÍË ÒÑ ÔËÎÂÏ Í ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÏ ÓÂÔÚÈÕÂÏ [120].

°ÒËÔÂÐËÇ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕË
ÔÒÎÂÄÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÕÓÖÆÐÑÔÕß ÆÂÉÇ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÒÑÅÓÖÉÈÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ, ÒÑàÕÑÏÖ Ä ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÓÂÊÓÂÃÂÕÞÄÂáÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ë ÏÂÛËÐÐÑÅÑ
ÑÃÖÚÇÐËâ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ 6.2).

6.1.3. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ("ÔËÎÑÄÞÇ ÒÑÎâ"). ¥Îâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÄÄÑÆâÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÞÇ ÏÑÆÇÎË,
ÖÚËÕÞÄÂáÜËÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÊÄËÕÞÌ
ÒÑÆØÑÆ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÊÂÆÂÐËË ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÕÑÒÑÎÑÅËÇÌ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ë ÓÂÊÆÇÎÇÐËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÌ ÐÂ ÄÐÖÕÓË- Ë ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ. £ÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÂâ ÚÂÔÕß ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË
ÑÆÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ (ÓËÔ. 3):

E � Ebond � Eangle � Edihedral � Eimproper � EvdW � ECoul ;
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ÅÆÇ Ebond, Eangle, Edihedral, Eimproper ì ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËâ: ÔÄâÊß ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ, ÖÅÎÑÄÑÇ, ÕÑÓÔËÑÐ-
ÐÞÇ ì Ë ÐÇÄÂÎÇÐÕÐÞÇ: EvdW, ECoul ì ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÑ
Ë ÍÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ. ®ÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÚÂÔÕß, ÑÒËÔÞÄÂá-
ÜÂâ ÔËÎÞ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜËÇ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÓÂÊÐÞØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ, ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ Ë ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ ÔËÎ.
¬ÖÎÑÐÑÄÔÍÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ
ECoul �

P
i<j qiqj=ri j, ÅÆÇ qi Ë qj ì à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ

ÂÕÑÏÑÄ ËÎË ËÑÐÑÄ, ri j ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕËÙÂÏË. ¬
ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞÏ ÔËÎÂÏ Ä ®¥ ÑÕÐÑÔâÕ ÍÑÓÑÕÍÑÆÇÌ-
ÔÕÄÖáÜËÇ ÐÇÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÍÂÍ ÏÇÉÆÖ ÊÂÓâ-
ÉÇÐÐÞÏË, ÕÂÍ Ë ÏÇÉÆÖ ÐÇÊÂÓâÉÇÐÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÞ ÏÑÆÇÎË, Ä ÍÑÕÑ-
ÓÞØ à××ÇÍÕËÄÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ ÂÕÑÏÑÄ ÒÑÔÕÑâÐÐÞ Ë ÔÑÄÏÇ-
ÜÇÐÞ Ô ËØ ÙÇÐÕÓÂÏË ÏÂÔÔ, Â ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÑ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇ ËÏÇÇÕ ÄËÆ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ (53).
³ÖÜÇÔÕÄÖáÕ Ë ÆÓÖÅËÇ ÒÑÆØÑÆÞ Í ÑÒËÔÂÐËá ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËØ
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Ë ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔËÔÕÇÏÇ.
£ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÐÇÆÂÄÐÇÌ ÓÂÃÑÕÇ [121] ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕÔâ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÃÑÎÇÇ ÏâÅÍËØ ×ÑÓÏ ÑÕ-
ÕÂÎÍËÄÂÐËâ ÆÎâ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓÇÐËâ ÖÓÂÄÐÇÐËá ÔÑÔÕÑâÐËâ
ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. £ ÛËÓÑÍÑ ÓÂÔÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÈÐÐÑÏ ÔÇÏÇÌÔÕÄÇ ÏÑÆÇÎÇÌ TIP4P ÆÎâ ÄÑÆÞ [122 ë
124] ÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÔÏÇÜÈÐ Ô ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ. ¥Îâ
ËÑÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÒÓË-
ÏÇÐâáÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÕËÒÂ "âÆÓÑ ë ÑÃÑÎÑÚÍÂ"
(core ë shell) [125].

¯ÂÃÑÓ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ×ÑÓÏ ÆÎâ ÄÍÎÂÆÑÄ Ebond,
Eangle, Edihedral, Eimproper, EvdW, ECoul ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ÐÇÍÑÕÑ-
ÓÑÅÑ ÍÎÂÔÔÂ ÄÇÜÇÔÕÄ (ÑÃÞÚÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜÇÅÑ ÔÑÃÑÌ
ÛËÓÑÍËÌ ÔÒÇÍÕÓ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ) Ë ÐÂÃÑÓ ÍÑà×-
×ËÙËÇÐÕÑÄ ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÕËÒÑÄ ÂÕÑÏÑÄ, ÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÔÄâÊÇÌ, ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ë Õ.Æ. Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÚÂÔÕÑ
ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔËÎÑÄÞÏ ÒÑÎÇÏ (force éeld).

¶ÑÓÏÂ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËØ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÔÎÑÉÐÑÔÕß ÏÑÆÇÎË.
²ÂÊÆÇÎÞ 6.1.4 Ë 6.1.5 ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÍÓÂÕÍËÌ ÑÃÊÑÓ ÑÔÐÑÄÐÞØ
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÏÑÆÇÎÇÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ Ë ÆÄÖØ ÒÑÆÍÎÂÔÔÑÄ
àÕËØ ÏÑÆÇÎÇÌ. ±ÑÆÓÑÃÐÞÌ ÑÃÊÑÓ ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÇ [126] Ë ÙËÕËÓÖÇÏÞØ ÕÂÏ ÔÕÂÕßâØ.

6.1.4. ®ÑÆÇÎË ÍÎÂÔÔÂ I. ¬ ÏÑÆÇÎâÏ ÍÎÂÔÔÂ I ÑÕÐÑÔâÕ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ àÐÇÓÅËâ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ Ë
ÖÅÎÑÄ ÏÇÉÆÖ ÔÄâÊâÏË ÑÒËÔÂÐÞ ÅÂÓÏÑÐËÚÇÔÍËÏ ÒÑÕÇÐÙËÂ-
ÎÑÏ:

Ebond � 1

2
Kbond�rÿ req�2 ;
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Eangle � 1

2
Kangle�yÿ yeq�2 ;

ÅÆÇ r Ë y ì ÕÇÍÖÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Ë ÖÅÎÂ, req Ë
yeq ì ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Ë ÖÅÎÂ, Kbond Ë
Kangle ì àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ. ´ÑÓÔËÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ
ÑÃÞÚÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ ÄÂÓËÂÙËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ä
ÓâÆ ¶ÖÓßÇ. ¯ÇÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÚÂÜÇ ÄÔÇÅÑ
ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ.

®ÑÆÇÎË ÍÎÂÔÔÂ I Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ
ÒÑÎÐÑÂÕÑÏÐÞÇ (all-atom) ÏÑÆÇÎË, ÏÑÆÇÎË ÑÃÝÇÆËÐÈÐÐÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ (united atom) Ë ÑÅÓÖÃÎÈÐÐÞÇ (coarse-grained) ÏÑÆÇÎË.

ºËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâÇÏÞÏË ÒÑÎÐÑÂÕÑÏÐÞÏË ÏÑÆÇÎâÏË
âÄÎâáÕÔâ Amber (ÕÂÍÉÇ GAFF ì General Amber Force

Field) [127], CHARMM (Chemistry at HARvard using
Molecular Mechanics) [128], OPLS-AA (Optimized Poten-
tial for Liquid Simulations All-Atom) [129]. ±ÇÓÄÞÇ ÆÄÂ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÞ ÐÂ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËÇ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÒÑàÕÑÏÖ ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐÞ
ÆÎâ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÃÎËÊÍËØ Í
ÐÑÓÏÂÎßÐÞÏ ÖÔÎÑÄËâØ, ÒÑÔÎÇÆÐËÌ ÔÑÊÆÂÄÂÎÔâ ÆÎâ ÏÑÆÇ-
ÎËÓÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ä
ÛËÓÑÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ, Ä ÔÄâÊË Ô ÚÇÏ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ËÐÕÇÓÇÔÇÐ Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÓË
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ.

¡ÎÎÇÐ ÄÔÍÑÓÇ ÒÑÔÎÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ OPLS-
AA ÒÓÑÄÈÎ ÓÂÔÚÈÕÞ àÕÂÎÑÐÐÑÌ ÔÏÂÊÑÚÐÑÌ ÉËÆÍÑÔÕË [130].
£ ÓÂÃÑÕÇ [131] Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ, ÒÑÆÑÃÐÞÏ OPLS-AA, ÐÑ Ô
ËÐÑÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËÇÌ, ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ
ÆË××ÖÊËË, ÄâÊÍÑÔÕË Ë ÕÇÒÎÑÒÓÑÄÑÆÐÑÔÕË ËÑÐÐÞØÉËÆÍÑÔ-
ÕÇÌ. ±ÑÆÓÑÃÐÑÇ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ OPLS-AA ÒÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂ-
ÕÇÎßÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË Ô ÆÓÖÅËÏË ÏÑÆÇÎâÏË ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË
Ä [97].

£ 2012 Å. ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÏÑÆË×ËÍÂÙËâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ
OPLS-AA ÆÎâ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ô ÃÑÎßÛÑÌ ÆÎËÐÑÌ ÙÇÒË
(Optimized Potential for Liquid Simulations All-Atom for
long hydrocarbons ì L-OPLS-AA) [132], ÕÑÚÐÇÇ ÄÑÔÒÓÑ-
ËÊÄÑÆâÜÂâ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÎÍÂÐÑÄ Ë ÂÎÍÇÐÑÄ Ô ÆÎËÐÑÌ ÙÇÒË
ÒâÕß Ë ÃÑÎÇÇ, ÚÇÏ ÑÓËÅËÐÂÎßÐÂâ ÏÑÆÇÎß OPLS-AA. £ ÓÂ-
ÃÑÕÇ [133] 2017 Å. ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÑÕÍÂÊÂÕßÔâ ÑÕ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÑÆËÐÂÍÑÄÞØ ÚÂÔÕËÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÆÎâ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÍÂÉÆÑÅÑ ÕËÒÂ Ä OPLS-AA, Â ÄÊÂÏÇÐ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß
ÏÇÕÑÆËÍÖ CM1A ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÚÂÔÕËÚÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÆÎâ
ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÕÑÏÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ. ±ÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÆËÍË
CM1A ÖÎÖÚÛÂÇÕ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ
Ä ÏÑÆÇÎË OPLS-AA. ¢ÑÎÇÇ ÕÑÚÐÑÇ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ ÊÂ-
ÄËÔËÏÑÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ ÆÑÎÉÐÑ ÖÎÖÚÛËÕß Ë
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÔÄÑÌÔÕÄ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞØ Í ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË, ÕÂÍËØ ÍÂÍ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÆË××ÖÊËË Ë ÄâÊÍÑÔÕË.

£ ÏÑÆÇÎâØ Ô ÑÃÝÇÆËÐÈÐÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË (united atom)
(ËÐÑÅÆÂ ÕÂÍÉÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÕÇÓÏËÐ "ÓÂÔÛËÓÇÐÐÞÇ ÂÕÑ-
ÏÞ" ì extended atoms) Ô ÙÇÎßá ÖÒÓÑÜÇÐËâ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÍÂÍ ÑÆÐÂ ÚÂÔ-
ÕËÙÂ. °ÃÞÚÐÑ ÑÃÝÇÆËÐâáÕÔâ ÑÆËÐ ËÎË ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÂÕÑÏÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ô ÕâÉÈÎÞÏ ÂÕÑÏÑÏ, Í ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÑÐË ÒÓË-
ÔÑÇÆËÐÇÐÞ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÔÂÏÞÇ ÎÈÅÍËÇ Ë
ÔÄâÊË RÿH ËÏÇáÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÖá ÚÂÔÕÑÕÖ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ¹ÂÔÕÑÕÞ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ
ÆÑÒÖÔÕËÏÖá ÆÎËÐÖ ÛÂÅÂ ÒÑ ÄÓÇÏÇÐË Ä ÏÇÕÑÆÇ ®¥,
ÒÑàÕÑÏÖ ÑÃÝÇÆËÐÇÐËÇ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ô ÆÓÖÅËÏË ÂÕÑ-
ÏÂÏË ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÐËÉÂÇÕ ÚËÔÎÑ ÚÂÔÕËÙ, ÐÑ Ë ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÒÓÑÄÑÆËÕß ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ Ô ÃÑÎÇÇ ÆÎËÐÐÞÏ ÄÓÇÏÇÐÐ�yÏ
ÛÂÅÑÏ. °ÆÐËÏ ËÊ ÒÑÒÖÎâÓÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ àÕÑÅÑ ÍÎÂÔÔÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÏÑÆÇÎß TraPPE-UA (Transferable Potential for
Phase Equilibria ëUnited Atom) [134]. ·ÑÕâ TraPPE-UA
ÓÂÊÓÂÃÂÕÞÄÂÎÂÔß ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ä ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß ×ÂÊÑ-
ÄÑÅÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ, ÑÐÂ Ë ÇÈ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÒÓËÏÇÐâáÕÔâ Ë
ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞØ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÆÎâ ËÊÑÏÇ-
ÓÑÄ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ C30 [135].

®ÐÑÅËÇ ËÊ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÑÃÝÇÆË-
ÐÈÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ ÊÂÄÞÛÇÐÐÞÌ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕ ÆË××ÖÊËË Ë ÊÂÐËÉÇÐÐÞÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÄâÊÍÑÔÕË
[136]. ·ÑÕâ, ÍÂÍ ÍÂÉÇÕÔâ ËÊ ÑÃÜËØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËÌ, ÊÂÄÞÛÇ-
ÐËÇ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ "ÔÅÎÂÉËÄÂÐËâ"
×ÑÓÏÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓË ÑÅÓÖÃÎÈÐÐÑÏ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ, Ä ÓÂÃÑÕÇ [137] ÑÃÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÆÓÖÅÑÇ ÒÓÇÆÒÑ-
ÎÑÉÇÐËÇ. ±ÓË ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÏÑÆÇÎÇÌ ÐÇ
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²ËÔ. 3. ®ÑÎÇÍÖÎÂ Ð-ÕÓËÂÍÑÐÕÂÐÂ �C30H62� Ô ÒÓËÏÇÓÂÏË ÄÔÇØ ÄÐÖÕÓË-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ¬ÓÂÔÐÞÏ ÙÄÇÕÑÏ ÑÕÑÃÓÂÉÇÐÞ ÍÑÄÂ-
ÎÇÐÕÐÞÇ ÔÄâÊË, ÔËÐËÏ ì ÖÅÎÑÄÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÊÇÎÈÐÞÏ ì
ÕÑÓÔËÑÐÐÞÇ, ×ËÑÎÇÕÑÄÞÏ Ë ÚÈÓÐÞÏ ì ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍËÇ Ë
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. 1, 4, 6 ì ÐÑÏÇÓÂ
ÂÕÑÏÑÄ, 1,0 Ë 0,5 ì ÏÂÔÛÕÂÃËÓÖáÜËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ
ÔËÎ ÏÇÉÆÖ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÒÂÓÂÏË ÂÕÑÏÑÄ, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÕÂÍÉÇ
ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë ÖÅÎÇÓÑÆÂ.
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ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, Â ÄÐËÏÂÐËÇ
ÖÆÇÎâÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ àÐÇÓÅËâÏ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ Ë ÕÇÓÏÑÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ: ÍÓËÄÞÏ ËÔÒÂÓÇÐËâ, ÍÑà××ËÙËÇÐ-
ÕÂÏ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ Ë Õ.Æ. µÍÂÊÂÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÆÑÄÑÎßÐÑ ÔÎÂÃÑ ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞ Í ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞÇ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÞ ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞ Í àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏ
ÄÓÂÜÇÐËâ ÄÑÍÓÖÅ ÔÄâÊÇÌ [136]. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ àÕÑÅÑ ÐÂÃÎáÆÇ-
ÐËâ ÂÄÕÑÓÞ [137] ÒÓÇÆÎÑÉËÎË ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐÐÖá ×ÑÓÏÖ
ÃÂÓßÇÓÂ ÄÓÂÜÇÐËâ Ä Ð-ÂÎÍÂÐÂØ ÆÎâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ AUA4
[138], ÍÑÕÑÓÂâ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ËÊÏÇÐâÇÕ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÐÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÖÎÖÚÛÂÇÕ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ì ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÄâÊÍÑÔÕË ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÑÕ
30% Ô ËÔØÑÆÐÞÏ AUA4 ÆÑ 10 ë 15% ÒÑÔÎÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË.
£ [139] ÕÂÍÂâ ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐÐÂâ ÏÑÆÇÎß, ÒÓËÏÇÐÈÐÐÂâ
ÆÎâ ÔËÐÕÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÃÇÐÊËÐÑÄÑÌ ÔÏÇÔË, ÒÑÍÂÊÂÎÂ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ÄâÊÍÑÔÕË.

6.1.5. ®ÑÆÇÎË ÍÎÂÔÔÂ II. £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÏÑÆÇÎÇÌ ÍÎÂÔÔÂ I,
ÑÒËÔÂÐÐÞØ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 6.1.4, ÏÑÆÇÎË ÍÎÂÔÔÂ II ÖÚËÕÞÄÂáÕ
ÂÐÅÂÓÏÑÐËÊÏ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ë ÖÅÎÑÄ.
¬ÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ
Ä ÄËÆÇ

Ebond � K2�rÿ req�2 � K3�rÿ req�3 � K4�rÿ req�4 : �59�

¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä ÏÑÆÇÎâØ ÍÎÂÔÔÂ II ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÑÃÏÇÐ
àÐÇÓÅËÇÌ ÏÇÉÆÖ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÔÕÇÒÇÐâÏË ÔÄÑÃÑÆÞ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÔÄâÊË ÓÇÂÅËÓÖáÕ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÖÅÎÂ
ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ

Ebondÿangle �M�rÿ req��yÿ yeq� : �60�
µÚÈÕ ÂÐÅÂÓÏÑÐËÊÏÂ Ë ÒÇÓÇÍÓÈÔÕÐÞØ ÚÎÇÐÑÄ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ

ÃÑÎÇÇ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÍÑÐ-
×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ Ë ÕÇÒ-
ÎÑÕÞ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ, ÚÇÏ Ä ÏÑÆÇÎâØ ÍÎÂÔÔÂ I.

°ÆÐÑÌ ËÊ ÏÑÆÇÎÇÌ ÍÎÂÔÔÂ II âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ
³odensed-phase Optimized Molecular Potentials for Atomi-
stic Simulation Studies (COMPASS) [140] ì ÓÇÊÖÎßÕÂÕ
ÑÃÝÇÆËÐÇÐËâ Ä 1998 Å. ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ, ËÔÒÑÎß-
ÊÖÇÏÞØ Ä ËÐÆÖÔÕÓËË. ¥ÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÏ ÑÕÎËÚËÇÏ ÑÕ ÏÑ-
ÆÇÎÇÌ ÍÎÂÔÔÂ I âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑ-
ÄÞØ ÔËÎ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ®Ë 6-9:
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¢ÑÎÇÇ ÏâÅÍÂâ ×ÑÓÏÂ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÇÂÎË-
ÔÕËÚÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ
ÆÂÄÎÇÐËâØ. COMPASS ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÔÎÑÉÐÑÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂ-
ÙËÇÌ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÆÎâ ÊÂÆÂÐËâ ÄÔÇØ ÕËÒÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÐÂ ÒÑÓâÆÑÍ ÃÑÎßÛÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕ, ÚÇÏ ÆÎâ ÏÑÆÇÎÇÌ
ÍÎÂÔÔÂ I.

¯ÂÏË ÆÂÐÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÂÎÍÂ-
ÐÑÄ [62, 141, 142], ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ [62, 142,
143], Â ÕÂÍÉÇ ÃËÐÂÓÐÞØ ÔÏÇÔÇÌ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ [62].

6.2. ²ÂÔÚÈÕÞ ËÊ ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ
£ àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ (ÔÄÇÓØÄÞÔÑÍËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ,
ÄÞÔÑÍËÇ ÔÕÇÒÇÐË ÔÉÂÕËâ) ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÇ ÒÑÆØÑÆÞ Í ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓËÊÂÙËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÄÞØÑÆâÕ ÊÂ
ÑÃÎÂÔÕß ÔÄÇÌ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ

Ñ ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÂÄÇ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÅÇÑÏÇÕÓËË ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÄÇÓÐÑ ÕÑÎßÍÑ Ä ÒÓÇÆÇÎÇ ÃÑÎßÛËØ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇ-
ÐËá Ô kBT ÃÂÓßÇÓÑÄ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ.
¹ÂÔÕËÚÐÑÇ ÓÇÛÇÐËÇ àÕÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ÆÂáÕ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞÇ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ àÏÒËÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑ-
ÓâÆÍÂ ÔÄâÊË [144]. °ÆÐÂÍÑ ÕÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ ÖÉÇ ÐÇÒÓËÏÇÐËÏ
ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ, ÍÑÅÆÂ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ØËÏËÚÇÔÍÑÌ
ÔÄâÊË ÐÂÚËÐÂáÕ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÄÐÖÕÓÇÐÐËØ ÑÃÑ-
ÎÑÚÇÍ.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÑÃÜËÏ ÒÑÆØÑÆÑÏ ÆÎâ ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÔÚÈÕ à××ÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ (ÕÂÍ
ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ab initio) Ë ÆËÐÂÏËÍË ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ¢ÑÓÐÂ ë°ÒÒÇÐÅÇÌÏÇÓÂ ËÎË ÑÃÝÇÆËÐÇÐËÇ
ÆËÐÂÏËÍË ÆÄËÉÇÐËâ âÆÇÓ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÑÆØÑÆÂ
¬ÂÓÂ ë±ÂÓËÐÇÎÎÑ [145] (ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ
ÆËÐÂÏËÍÂ). £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÈÐ-
ÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÆØÑÆ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë ×ÑÓÏÂÎËÊÏÂ ¬ÑÐÂ ëºàÏÂ
[146]. ¥ÂÉÇ ÒÓËÃÎËÉÈÐÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔ-
ÚÈÕÞ ÅÑÓÂÊÆÑ ÔÎÑÉÐÇÇ, ÚÇÏ ÓÂÔÚÈÕÞ Ô à××ÇÍÕËÄÐÞÏ àÏÒË-
ÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ, ÒÑàÕÑÏÖ ÆÑÒÑÎÐË-
ÕÇÎßÐÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ ÑÃÞÚÐÑ ÊÂÏÇÐâáÕÔâ à×-
×ÇÍÕËÄÐÞÏ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ, Â âÄÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ
ÕÑÎßÍÑ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÄÐÇÛÐËØ ("ÄÂÎÇÐÕÐÞØ") àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ,
ÚËÔÎÑ ÍÑÕÑÓÞØ ÏÑÉÇÕ ÄÞÃËÓÂÕßÔâ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ, Ä ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÑÕ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÏÑÆÇÎË. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑ-
ÄÂÐËâ ÒÓË ÔÄÇÓØÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÖÄÇÎËÚË-
ÄÂÕß ÚËÔÎÑ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÍÑÅÆÂ ÐÂÚËÐÂáÕ ÒÇÓÇ-
ÍÓÞÄÂÕßÔâ ÄÐÖÕÓÇÐÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÑÃÑÎÑÚÍË ÂÕÑÏÑÄ
[147]. ³ÎÑÉÐÑÔÕß ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÆÂÉÇ
Ô àÕËÏË ÒÓËÃÎËÉÇÐËâÏË ÐÂ 5 ë 6 ÒÑÓâÆÍÑÄ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÏÑ-
ÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ô àÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍË ÊÂÆÂÐÐÞÏË
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË, ÒÑàÕÑÏÖ ÓÂÊÏÇÓ ÏÑÆÇÎËÓÖÇÏÞØ ÔËÔÕÇÏ
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 100 ë 1000 ÂÕÑÏÑÄ.

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÖá ÔÎÑÉÐÑÔÕß ÍÄÂÐÕÑÄÞØ
ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ, Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÇÔÕß ÒÓËÏÇÓÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ab initio
ÄâÊÍÑÔÕË [148 ë 151]. £ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÓÂÃÑÕÂØ ÚÂÜÇ ÄÔÇÅÑ ÒÓË-
ÏÇÐâÇÕÔâ ÏÇÕÑÆ ÑÙÇÐÍË ÚÇÓÇÊ ÆË××ÖÊËá (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ 6.3.2),
Â ÊÐÂÚÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÑÅÓÂÐËÚÇÐÞ ÒÑ ÒÑÓâÆÍÖ 1 Ï±Â Ô
ÄÄËÆÖ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÄÞÌÕË ÊÂ ÒÓÇÆÇÎÞ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ
ÆÇÔâÕÍÑÄ ÒËÍÑÔÇÍÖÐÆ ÄÓÇÏÇÐË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ. £ÂÉÐÑ,
ÚÕÑ ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÞÇ ®¥-ÓÂÔÚÈÕÞ âÄÎâáÕÔâ ÒÓÂÍÕËÚÇ-
ÔÍË ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ
ÂÐÑÏÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÓÂÔ-
ÒÎÂÄÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÏË ÔÄâÊâÏË, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËË Ô ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÆÂÄÎÇ-
ÐËâ Ä ÉËÆÍÑÏ ÖÅÎÇÓÑÆÇ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÉËÆÍÑÔÕß ë ÉËÆ-
ÍÑÔÕß [152], ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËË Ë
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÆÂÄ-
ÎÇÐËâ Ä ÑÍÔËÆÇ ÃÑÓÂ [153], ÔÖÎß×ËÆÇ ÏÞÛßâÍÂ [154], ØÎÑ-
ÓËÆÇ ÙËÐÍÂ [155], ÔÇÎÇÐÇ ÒÓË ÏÇÕÂÎÎËÊÂÙËË [156].

´ÂÍÉÇ ÐÂÆÑ ÑÕÏÇÕËÕß ÃÞÔÕÓÑ ÓÂÊÄËÄÂáÜÇÇÔâ ÐÂ-
ÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÒÑ ÓÂÊÓÂÃÑÕÍÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÆÎâ ÑÆÐÑÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÐÞØ (ÐËÍÇÎß [157]) Ë ÏÐÑÅÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÞØ (ÓÂÔÒÎÂÄ
Al-Cu-Ni [158], ÒÑÕÇÐÙËÂÎ [159]) ÔËÔÕÇÏ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇ-
ÕÑÆÑÄ ÅÎÖÃÑÍÑÅÑ ÑÃÖÚÇÐËâ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, [160, 161]).
²ÂÔÚÈÕÞ Ô ÒÑÆÑÃÐÞÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË ÒÑ ÔÎÑÉÐÑÔÕË ÐÂ-
ØÑÆâÕÔâ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÚÈÕÂÏË Ô ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂÏË
Ë ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÞÏË ÓÂÔÚÈÕÂÏË, ÐÑ ÒÓË àÕÑÏ ÒÑÊÄÑÎâáÕ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÒÇÓÇÐÑÔÂ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá, ÔÑ-
ÒÑÔÕÂÄËÏÑÌ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑ-
ÄÂÐËâ.
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6.3. ²ÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÓÂÔÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË
²ÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÓÂÔÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË ÑÔÐÑÄÞÄÂáÕÔâ ÐÂ
ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÓÂÊÏÇÓÐÑÅÑ à××ÇÍÕÂ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÆË××Ö-
ÊËË Ô ÄâÊÍÑÔÕßá Ä ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ
[162], ×ÑÓÏÖÎÇ ³ÕÑÍÔÂ ë¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ, ÒÑÆØÑÆÂØ ¤ÓËÐÂ ë
¬ÖÃÑ [163, 164] Ë ¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ ë¤ÇÎß×ÂÐÆÂ [165]. ±ÓÇËÏÖ-
ÜÇÔÕÄÑÏ ÆÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÑÐË ÒÑÊÄÑ-
ÎâáÕ ÒÑÎÖÚÂÕß ÄÇÎËÚËÐÖ ÄâÊÍÑÔÕË "ÒÓË ÐÖÎÇÄÑÏ ÔÆÄËÅÇ",
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÖá àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ.

6.3.1. ²ÂÊÏÇÓÐÞÌ à××ÇÍÕ ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××Ö-
ÊËË. ¶ÑÓÏÖÎÂ ¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ ë³ÏÑÎÖØÑÄÔÍÑÅÑ (¿³) ÔÄâÊÞ-
ÄÂÇÕ ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÇ ÔÏÇÜÇÐËÇ ÚÂÔÕËÙ hDr 2i Ô ÄÓÇÏÇ-
ÐÇÏ t:

hDr 2i�t� � 6Dt� const ; �62�

ÅÆÇ D ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË, ÖÅÎÑÄÞÇ ÔÍÑÃÍË
ÑÊÐÂÚÂáÕ ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇ ÍÂÍ ÒÑ ÄÓÇÏÇÐË, ÕÂÍ Ë ÒÑ ÂÐÔÂÏÃÎá.
¶ÑÓÏÖÎÂ (62) ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÂ ÒÓË ÄÓÇÏÇÐÂØ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ,
ÊÂÄÇÆÑÏÑ ÃoÂ ÎßÛËØ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ ÄÓÇÏÈÐ ÒÓÑÃÇÅÂ Ä ÅÂÊÇ
ËÎË ÉËÆÍÑÔÕË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÅÑ ÔÏÇÜÇÐËâ ÙÇÐÕÓÑÄÏÂÔÔ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÕ
ÄÓÇÏÇÐË Ä ®¥, ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÂÏÑ-
ÆË××ÖÊËË ÍÂÍ D � hDr 2i=�6t�, t!1.

¯ÂÎËÚËÇ ÓÂÊÏÇÓÐÑÅÑ à××ÇÍÕÂ ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ
ÆË××ÖÊËË ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÐÂÎËÚËË ÍÑÎÎÇÍÕËÄÐÞØ ÕÇÚÇ-
ÐËÌ, Ñ ÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÑÃÜËÎË Ä ÒËÑÐÇÓÔÍÑÌ ÓÂÃÑÕÇ °ÎÆÇÓ Ë
£àÌÐÓÂÌÕ [166] ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÞ ÉÈÔÕÍËØ Ô×ÇÓ. ªÊ-ÊÂ ÍÑÐÇÚ-
ÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ âÚÇÌÍË Ä ÏÇÕÑÆÇ ®¥ ÍÑÎ-
ÎÇÍÕËÄÐÞÇ ÏËÍÓÑÕÇÚÇÐËâ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕÔâ ÐÇÍÑÓÓÇÍÕÐÑ
(ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, [167, 168]). ¥Îâ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐËÚÐÞØ
ÖÔÎÑÄËÌ, ÒÓËÏÇÐâÇÏÞØ Ä®¥, «Ç Ë ·ÂÏÏÇÓ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË
ÄÞÄÇÎË ÒÑÒÓÂÄÍÖ ÐÂ ÓÂÊÏÇÓ âÚÇÌÍË ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ
ÔÂÏÑÆË××ÖÊËËË [162] Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ ÚÂÔÕËÙ Ë ÒÓÑÆÇÏÑÐ-
ÔÕÓËÓÑÄÂÎË ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕß ×ÑÓÏÖÎÞ ÆÎâ ÉËÆÍÑÔÕË Ä ÒÑ-
ÕÇÐÙËÂÎÇ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ Ë ÄÑÆÞ:

D1 � DPBC�L� � kBTx
6pZL

; �63�

ÅÆÇ D1 Ë DPBC�L� ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ä
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ Ë ÆÎâ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ
âÚÇÌÍË ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ L ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, Zì ÔÆÄËÅÑ-
ÄÂâ ÄâÊÍÑÔÕß ÔËÔÕÇÏÞ, x ì ÃÇÊÓÂÊÏÇÓÐÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ,
ÒÓËÏÇÓÐÑ ÓÂÄÐÂâ 2,837297. ±ÑÒÓÂÄÍÂ ÐÂ ÓÂÊÏÇÓ ÔËÔÕÇÏÞ
ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËË ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [98,
169 ë 171].

³ÆÄËÅÑÄÖá ÄâÊÍÑÔÕß ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ËÊ ÍÑà××ËÙË-
ÇÐÕÂ ÎËÐÇÌÐÑÅÑ ÐÂÍÎÑÐÂ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (63), ÓÂÔÔÚËÕÂÄ ÊÂ-
ÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË DPBC�L� ÑÕ ÑÃ-
ÓÂÕÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ âÚÇÌÍË L [171]. £ ÓÂÃÑÕÇ [172] ÆÇÏÑÐ-
ÔÕÓËÓÖÇÕÔâ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÏÇÉÆÖ ÄÇÎËÚËÐÂÏË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ
ÄâÊÍÑÔÕË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏË ÚÇÓÇÊ ÓÂÊÏÇÓÐÞÌ à××ÇÍÕ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËË Ë ÚÇÓÇÊ ÏÇÕÑÆ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ ÆÎâ ÉËÆÍÑÌ
ÄÑÆÞ. ¡ÄÕÑÓÞ [171] ÓÂÔÛËÓËÎË ÆÂÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ Ë ÒÓÑÄÇÎË
ÂÐÂÎËÊ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÓÂÊÏÇÓÑÄ ÔËÔÕÇÏÞ L
Ë ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍË ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ ÊÂÒÖÔÍÑÄ ®¥-ÕÓÂÇÍÕÑÓËÌ
ÆÎâ ÎÇÐÐÂÓÆ-ÆÉÑÐÔÑÄÔÍËØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÄÑÆÞ Ë ËÑÐÐÑÌ
ÉËÆÍÑÔÕË [Bmim][Tf2N]. £ ÐÇÆÂÄÐÇÌ ÔÕÂÕßÇ [157] ÆÂÐÐÞÏ
ÏÇÕÑÆÑÏ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË ÓÂÔÒÎÂÄÂ ÐËÍÇÎâ ÆÎâ ÏÑÆÇÎË,
ÑÃÖÚÇÐÐÑÌ ÐÂ ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÞØ ÓÂÔÚÈÕÂØ.

¥Îâ ÐÂÅÎâÆÐÑÔÕË Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÏÞ ÒÓËÄÑÆËÏ
ÓÂÔÚÈÕ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË Ð-ÒÇÐÕÂÐÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-

ÏÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 330 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË
0,601 Å ÔÏÿ3. ±ÓËÏÇÓ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ âÚÇÌÍË ÒÓËÄÇÆÈÐ
ÐÂ ÓËÔ. 4. ±ÓË ÆÂÐÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ [174], Ð-ÒÇÐÕÂÐ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÉËÆ-
ÍÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÚÕÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ Ë Ä®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËË. ²ÂÔÚÈÕÞ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ
ÏÇÕÑÆÑÏ ¿³ (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (62)) ÆÎâ 125, 512, 1300 Ë
35000 ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ âÚÇÌÍÇ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÇ
OPLS-AA [129]. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××Ö-
ÊËË DPBC�L� ÑÕ ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ ÔËÔÕÇÏÞ L
ÒÓËÄÇÆÇÐÂ ÐÂ ÓËÔ. 5.

³ÆÄËÅÑÄÂâ ÄâÊÍÑÔÕß Ð-ÒÇÐÕÂÐÂ ËÊ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÐÂ-
ÍÎÑÐÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË (63) ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÓÂÄÐÑÌ �220� 10��
� 10ÿ3 Ô± (Ï±Â Ô), ÒÓË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÏ ÊÐÂÚÇÐËË Ä
190� 10ÿ3 Ô± [174].

²ËÔ. 4. ±ÓËÏÇÓ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ âÚÇÌÍË, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ � 1300 ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ, ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ Ð-ÒÇÐÕÂÐÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 330 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË
0,601 Å ÔÏÿ3. ¡ÕÑÏÞ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÑÕÏÇÚÇÐÞ ÔËÐËÏ, ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ì
ÍÓÂÔÐÞÏ. £ËÊÖÂÎËÊÂÙËâ ÄÞÒÑÎÐÇÐÂ Ä ÒÂÍÇÕÇ Visual Molecular Dyna-
mics (VMD) [173].
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²ËÔ. 5. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËËÉËÆÍÑÅÑ Ð-ÒÇÐÕÂÐÂ
ÑÕ ÄÇÎËÚËÐÞ 1=L, ÑÃÓÂÕÐÑÌ ÓÂÊÏÇÓÖ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ âÚÇÌÍË, ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 330 ¬ Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕË 0,601 Å ÔÏÿ3.
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6.3.2. ¶ÑÓÏÖÎÂ ³ÕÑÍÔÂ ë¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ. ±ÓË ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÑÏ
ÆÄËÉÇÐËË ÚÂÔÕËÙÞ Ä ÔÓÇÆÇ ÄÇÎËÚËÐÂ ÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÌ ÔËÎÞ
ÓÂÄÐÂ ÔËÎÇ ÔÑÒÓÑÕËÄÎÇÐËâ ÔÓÇÆÞ. ¦ÔÎË ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß,
ÚÕÑ ÚÂÔÕËÙÂ ÒÑ ×ÑÓÏÇ ÃÎËÊÍÂ Í Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ, Â ÔËÎÂ
ÔÑÒÓÑÕËÄÎÇÐËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄâÊÍËÏ ÕÓÇÐËÇÏ, ÕÑ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÞ ÆË××ÖÊËË Ë ÄâÊÍÑÔÕË ÔÄâÊÂÐÞ×ÑÓÏÖÎÑÌ³ÕÑÍÔÂ ë
¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ:

Z � kBT

6pDr
: �64�

¦ÔÎË ËÊÄÇÔÕÇÐ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÆË××ÖÊËË, ÕÑ, ÑÙÇÐËÄ ÅËÆÓÑ-
ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÌ ÓÂÆËÖÔ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ, ÏÑÉÐÑ
ÒÑÎÖÚËÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÄâÊÍÑÔÕË. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕ ÆË××ÖÊËË ÐÂ ÒÓÂÍÕËÍÇ ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÒÓÑÜÇ, ÚÇÏ
ÄâÊÍÑÔÕß, ×ÑÓÏÖÎÂ (64) ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÓÂÔÚÈÕÂØ ab initio
(ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÂâ ®¥) ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÄâÊÍÑÔÕË ÓÂÔÒÎÂÄÂ
Al80Cu20 [149], ÆÎâ ØÂÎßÍÑÅÇÐËÆÂ GeTe Ä ÉËÆÍÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË [150], ÔÑÎÇÄÑÅÑ ÓÂÔÒÎÂÄÂ NaClÿCaCl2 [151]. ·ÂÓÂÍ-
ÕÇÓÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕÇÌ Ä ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÓÂÃÑÕÂØ
ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÒÑ ÒÑÓâÆÍÖ 1 Ï±Â Ô (1 Ô±). £ ÓÂÃÑÕÇ [175]
ÑÙÇÐËÄÂÇÕÔâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÄâÊÍÑÔÕË ËÊ ÆË××ÖÊËË ÂÕÑÏÑÄ
Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÉÇÎÇÊÂ ÍÂÍ Ô ÒÑÏÑÜßá ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÌ
®¥, ÕÂÍ Ë Ä ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ®¥ Ô EAM-ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ. ¥Îâ
ÓÂÔÒÎÂÄÂ Mg2SiO4 Ä ÔÕÂÕßÇ [176] ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ ÏÂÅÐËâ
ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ³ÕÑÍÔÂ ë ¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ ÆÎâ
ÆÂÄÎÇÐËÌ ÄÒÎÑÕß ÆÑ 35 ¤±Â ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 2500 ë
3000 ¬.

¤ÑÓÆÑÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ [177] ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕ ÄÞÒÑÎÐËÏÑÔÕß
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ³ÕÑÍÔÂ ë¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ ÆÎâ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËØ®¥-
ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÆË××ÖÊËË Ë ÄâÊÍÑÔÕË ËÊÑÒÂÓÂ-
×ËÐÑÄ, ÑÕ C6 ÆÑ C16, ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ Ë
ÆÂÄÎÇÐËâØ ÄÒÎÑÕß ÆÑ 10 ÕÞÔ. ÂÕÏ Ô ÖÚÈÕÑÏ ÐÇÔ×ÇÓËÚÐÑÔÕË
ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÒÑÏÑÜßá ÓÂÆËÖÔÂ ËÐÇÓÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ. ¥ÂÐÐÞÌ
ÒÑÆØÑÆ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÏÇÐÇÇ
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑ ÊÂÕÓÂÕÐÞÇ ®¥-ÓÂÔÚÈÕÞ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ
ÆË××ÖÊËË, Â ÒÑ ÐËÏ ÖÉÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÕß ÊÐÂÚÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË
ÉËÆÍÑÔÕË. ¥Îâ ÉËÆÍÑÅÑ Ð-ÒÇÐÕÂÐÂ ÒÑÆÑÃÐÞÇ ÑÙÇÐÍË ÄÞ-
ÒÑÎÐÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ [178].

£ ÓÂÃÑÕÇ [142] ËÔÔÎÇÆÖÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÆÎâ ÍÑà×-
×ËÙËÇÐÕÑÄ ÆË××ÖÊËË D Ë ÄâÊÍÑÔÕË Z ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÔÏÂ-
ÊÑÚÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ (ËÊÑÑÍÕÂÐÂ (C8H18) Ë 1,1-ÆË×ÇÐËÎ-
àÕÂÐÂ (C14H14)) ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÆÑ 4 ÍÃÂÓ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ØÂ-
ÓÂÍÕÇÓÐÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÓÂÆËÖÔ ÅËÓÂ-
ÙËË.¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 6 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄD Ë 1=Z
Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂØ ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ,
ÑÃÎÂÆÂáÜËØ ÓÂÊÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐßá ÆÇÕÂÎËÊÂÙËË: TraPPE-UA,
OPLS-AA Ë COMPASS. ¹ÇÏ ÐËÉÇ ÕÑÚÍË, ÕÇÏ ÄÞÛÇ ÆÂÄ-
ÎÇÐËÇ. ±ÓËÏÇÚÂÕÇÎßÐÞÏ ×ÂÍÕÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÆÎâ ÄÔÇØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÎâ ËÊÑÑÍÕÂÐÂ ÎÇÉÂÕ ÐÂ ÖÐËÄÇÓ-
ÔÂÎßÐÑÌ ÍÓËÄÑÌ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÖÓÂÄÐÇÐËá ³ÕÑÍÔÂ ë
¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ. ±ÓË ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ³ÕÑÍÔÂ ë¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ ÆÎâ ËÊÑÑÍÕÂÐÂ Ä ÏÑÆÇ-
ÎâØ COMPASS Ë OPLS-AA ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÅÇÕÇÓÑÅÇÐÐÑÌ ÒÓË-
ÓÑÆÑÌ ÆË××ÖÊËË ÒÑ ÆÑÔÕËÉÇÐËË ÄÞÔÑÍÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË [179].
µÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂâ ÍÓËÄÂâ D�1=Z� ÆÎâ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ
ÔËÎÑÄÞØ ÒÑÎÇÌ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÃÑÎÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÑ ÑÙÇÐËÄÂÕß
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ Ä ÔÎÑÉÐÞØ ÔËÎÑÄÞØ
ÒÑÎâØ ÕËÒÂ COMPASS. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÓÂÔÚÈÕ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ
ÆË××ÖÊËË Ä ®¥ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑ ÆÇÛÇÄÎÇ, ÚÇÏ ÓÂÔÚÈÕ
ÄâÊÍÑÔÕË, ÕÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ Ä ËÕÑÅÇ ÔÐËÉÂÇÕ ÔÕÑËÏÑÔÕß ÄÞ-
ÚËÔÎÇÐËâ ÆÎâ ÍÓËÄÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ.

£ ÐÇÆÂÄÐÇÌ ÓÂÃÑÕÇ [180] ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÔÑÑÕ-
ÐÑÛÇÐËá (64) ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ÄâÊÍÑÔÕßá Ë ÕÇÒÎÑ-
ÒÓÑÄÑÆÐÑÔÕßá ÆÎâ ÏÑÆÇÎÇÌ ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ, ÍÖÎÑÐÑÄ-

ÔÍÑÅÑ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ, ÕÄÈÓÆÞØ Ô×ÇÓ Ë ÆÎâ ÒÓÑÔÕÞØ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ.

6.3.3. ¶ÑÓÏÖÎÂ ¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ ë¤ÇÎß×ÂÐÆÂ. £ 1960 Å. ÀÆÉËÐ
¤ÇÎß×ÂÐÆ Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÓÂÃÑÕÇ [165] ÄÞÄÇÎ ÂÐÂÎÑÅË
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ ë³ÏÑÎÖØÑÄÔÍÑÅÑ (62) ÆÎâ ÄÞÓÂ-
ÉÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË Ë ÕÇÒÎÑÒÓÑ-
ÄÑÆÐÑÔÕË ÍÂÍ ÒÓÇÆÇÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÐÂÍÎÑÐÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÍÄÂÆÓÂÕÂ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ("ÏÑ-
ÏÇÐÕÑÄ") ÑÕ ÄÓÇÏÇÐË. ¥Îâ ÄâÊÍÑÔÕË Z ×ÑÓÏÖÎÂ ¤ÇÎß-
×ÂÐÆÂ ËÏÇÇÕ ÄËÆ

Z � lim
N;V; t!1

1

2kBTVt

D�
G �Z��t� ÿ G �Z��0��2E ; �65�

ÅÆÇ G �Z��t� �PN
a�1 pxa�t�ya�t� ì ÏÑÏÇÐÕ ¤ÇÎß×ÂÐÆÂ,

ÔÖÏÏÂ ÃÇÓÈÕÔâ ÒÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÒÓÑÇÍÙËâÏ ËÏ-
ÒÖÎßÔÂ Ë ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÚÂÔÕËÙ.

±ÑÔÎÇÆÖáÜËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÐÇÑÃ-
ØÑÆËÏÑÔÕË ÆÑÓÂÃÑÕÍË ÆÂÐÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ,
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ Ä ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ
[181, 182]. £Ñ ËÊÃÇÉÂÐËÇ ÐÇÍÑÓÓÇÍÕÐÑÅÑ ÓÑÔÕÂ ÐÇÄâÊÍË (65)
Ä ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ ÅÓÂÐËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ÂÄÕÑÓÞ [181] ÑÃÑ-
ÔÐÑÄÂÐÐÑ ÄÄÑÆâÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÔÎÂÅÂÇÏÞÇ Ä ÄÞÓÂÉÇ-
ÐËÇ ÆÎâ G �Z��t�, ÚÕÑ ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÔØÑÆËÏÑÔÕß ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÂÏË ¿ÌÐÛÕÇÌÐÂ ë¤ÇÎß×ÂÐÆÂ Ë
¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ ÆÎâ ÉËÆÍÑÔÕË ­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ. °ÆÐÂÍÑ
ÄËÆ ÒÑÒÓÂÄÑÍ ÄÞÄÇÆÇÐ ÎËÛß ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ ÒÂÓÐÑÅÑ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÚÂÔÕËÙÂÏË, Ë ÆÂÉÇ Ä àÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ×ÑÓÏÖÎÞ ¤ÇÎß×ÂÐÆÂ ÐÂ ÒÓÂÍÕËÍÇ
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÏÇÐÇÇ ÖÆÑÃÐÞÏ, ÚÇÏ ×ÑÓÏÖÎÞ ¤ÓËÐÂ ë
¬ÖÃÑ, Ñ ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÑÌÆÈÕ ÓÇÚß Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 6.3.4.

6.3.4. ¶ÑÓÏÖÎÂ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ.¶ÑÓÏÖÎÂ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ (¤¬)
ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË Zab Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË ab
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ [163, 164]:
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²ÑÔÕ ÆÂÄÎÇÐËâ

400 ®±Â

200 ®±Â

100 ®±Â

0,1 ®±Â

396

239

®¥ TraPPE-UA C8H18

®¥ OPLS-AA C8H18

®¥ COMPASS C8H18

®¥ COMPASS C14H14

115

13

²ËÔ. 6. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËËD ÑÕ ÑÃÓÂÕÐÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË
1=Z ÆÎâ ËÊÑÑÍÕÂÐÂ Ä ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂØ TraPPE-UA, OPLS-AA Ë COM-
PASS, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ 1,1-ÆË×ÇÐËÎàÕÂÐÂ. ¹ÇÏ ÐËÉÇ ÕÑÚÍË ÐÂ ÅÓÂ×ËÍÇ, ÕÇÏ
ÄÞÛÇ ÆÂÄÎÇÐËÇ.
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ÅÆÇ Cs�t� � hsab�0�sab�t�i ì ÂÄÕÑÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ×ÖÐÍ-
ÙËâ ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÕÇÐÊÑÓÂ ÄâÊÍËØ ÐÂÒÓâÉÇ-
ÐËÌ sab, V Ë T ì ÑÃÝÈÏ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÔËÔÕÇÏÞ. ¯Â
ÒÓÂÍÕËÍÇ ËÐÕÇÅÓÂÎ (66) ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÆÑ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐ-
ÐÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐÐoÂ ÅÑ ÒÓÇÆÇÎÂ t 0, ÍÑÅÆÂ Cs ÔÕÓÇÏËÕÔâ Í ÐÖÎá
Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÆÑ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕË. £âÊÍÑÔÕß
Z Ä ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÌ ÉËÆÍÑÔÕË ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÍÂÍ ÔÓÇÆÐÇÇ ÑÕ
Zxy, Zxz Ë Zyz, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÕÓË ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÔÆÄËÅÂ àÍÄËÄÂ-
ÎÇÐÕÐÞ.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÂÕÑÏÂÓÐÞØ Ë ÒÓÑÔÕÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÉËÆ-
ÍÑÔÕÇÌ Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ®¥ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÆÑÔÕËÚß
ÔØÑÆËÏÑÔÕË ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ¤¬ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ
ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕË [172, 183 ë 188]. £ ÓÂÃÑÕÇ [148] ÏÇÕÑÆÑÏ ¤¬
ÖÆÂÎÑÔß ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÄâÊÍÑÔÕß ÔÏÇÔË ÅÇÎËÌ ë ÄÑÆÑÓÑÆ ÆÎâ
ÂÆËÂÃÂÕÞÀÒËÕÇÓÂ (Z � 1 Ï±Â Ô) ÆÂÉÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÒÇÓÄÑÒÓËÐÙËÒÐÑÌ ®¥.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ô ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÏË ÍÑà××ËÙËÇÐ-
ÕÂÏË ÄâÊÍÑÔÕË (Z > 10 Ï±Â Ô) ÔØÑÆËÏÑÔÕß ËÐÕÇÅÓÂÎÂ (66)
ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÔÇÓßÈÊÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÑÌ ËÊ-ÊÂ ÆÑÎÅÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ
ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÂÄÕÑÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÌ ×ÖÐÍÙËË Cs�t�. £ ÅÓÖÒ-
ÒÇ ®ÂÅËÐÐÂ [189, 190] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÏÇÕÑÆ ÄÓÇÏÇÐÐoÂ Ì ÆÇ-
ÍÑÏÒÑÊËÙËË, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÌ ÒÓÑÄÑÆËÕß àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËá
ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ÒÓË t!1. ³ÖÕß ÏÇÕÑÆÂ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÂÒÒÓÑ-
ÍÔËÏÂÙËË ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ¤¬ ×ÖÐÍÙËÇÌ ÄËÆÂ [191, 192]
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ÅÆÇ A, a, t1 Ë t2 ì ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË. ©ÐÂÚÇÐËâ
ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ÂÄÕÑÍÑÓÓÇÎâÕÑÓÂ Cs�t� ÐÂ ÃÑÎßÛËØ ÄÓÇÏÇÐÂØ
ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ Ô ÄÇÔÑÏ 1=s 0;5 ÄÑ ÄÓÇÏâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÒÑÆÃÑÓÂ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË (ËÊ-ÊÂ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÑÛË-
ÃÑÍ). ±ÑÒÞÕÍÂ ÔÄâÊÂÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË t1 Ë t2
Ô ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÏË ÄÓÇÏÇÐÂÏË ÊÂÕÖØÂÐËâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ Ä
ÉËÆÍÑÔÕâØ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ ÔÆÇÎÂÐÂ ¬ÑÐÆÓÂÕáÍÑÏ Ä ÐÇÆÂÄÐÇÌ
ÓÂÃÑÕÇ [193].

¡ÄÕÑÓÞ ÏÇÕÑÆÂ ÖÔÒÇÛÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÏÇÕÑÆ ÄÓÇÏÇÐ-
ÐoÂ Ì ÆÇÍÑÏÒÑÊËÙËË ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË ËÑÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔ-
ÕÇÌ [189, 194]. ¥ÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ Ë Ä ÆÓÖÅËØ
ÓÂÃÑÕÂØ ÆÎâ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ [169], ÓÂÊÄÇÕÄÎÈÐÐÞØ ÂÎÍÂÐÑÄ [141,
195, 196], ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ [62, 143], ÎËÐÇÌÐÞØ
à×ËÓÑÄ [197], Â ÕÂÍÉÇ ÃËÐÂÓÐÞØ ÔÏÇÔÇÌ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ
[62].

¯ÑÄÞÌ ÏÇÕÑÆ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕÐÞØ ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâØ ×ÎÖÍÕÖÂÙËÌ ÆÎâ ÏÇÕÑÆÂ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ, ÒÓÇÆÎÑ-
ÉÇÐ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [198, 199]. ¥Îâ ÉËÆÍÑÔÕË­ÇÐÐÂÓÆÂ-¥ÉÑÐÔÂ
ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÂÔÚÈÕÂ ÍÑà××ËÙËÇÐ-
ÕÑÄ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÄÆÑÎß ÑÆÐÑÌ ®¥-ÕÓÂÇÍÕÑÓËË.

®Þ ÕÂÍÉÇ ÒÓËÄÑÆËÏ ÒÓËÏÇÓ ÓÂÔÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË ÆÎâ
Ð-ÒÇÐÕÂÐÂ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 330¬ËÒÎÑÕÐÑÔÕË 0,601 Å ÔÏÿ3

ÏÇÕÑÆÑÏ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ. ¥Îâ 30 ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍË ÐÇÊÂÄËÔË-
ÏÞØ ®¥-ÕÓÂÇÍÕÑÓËÌ, ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ Ä ÍÂÐÑÐËÚÇÔÍÑÏ ÂÐ-
ÔÂÏÃÎÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÂÄÕÑÍÑÓÓÇÎâÕÑÓÞ ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ sab. ªÐÕÇÅÓÂÎÞ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ ÃÇÓÖÕÔâ ÆÎâ
ÍÂÉÆÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ ÆÂÐÐÞØ Ë ÊÂÕÇÏ ÖÔÓÇÆÐâáÕÔâ. ³ÓÇÆÐËÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ Ë ËØ ÑÛËÃÍË ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÐÂ ÓËÔ. 7. ´ÂÍ ÍÂÍ ÔØÑÆËÏÑÔÕß ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÏ ÄÓÇÏÇÐÐoÂ Ï ÑÍÐÇ, ÐÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË Ä
ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ×ÖÐÍÙËÇÌ (67). ªÕÑÅÑÄÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÄâÊÍÑ-
ÔÕË �220� 10� � 10ÿ3 Ô± ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ ÔÑ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ, ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞÏ ËÊ ÓÂÊÏÇÓÐÑÅÑ à××ÇÍÕÂ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÆË××ÖÊËË
(ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ 6.3.1).

6.4. ¯ÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÓÂÔÚÈÕÂ
³ÇÏÇÌÔÕÄÑ ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ®¥ (¯²®¥) ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÑÃÑÌÕË ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÔÑ ÔØÑÆËÏÑÔÕßá ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ
ÏÇÕÑÆÑÄ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÄâÊÍËØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ. ±ÑÔÕÂÐÑÄÍÂ ÄÞÚË-
ÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÊÂÆÂÚË ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ ÃÎËÊÍÂ Í ÖÔÎÑÄËâÏ
ÓÇÂÎßÐÑÅÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ: ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÑÎÖ-
ÚÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÓÇÂÍÙËâ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÐÂ ÔÆÄËÅÑÄÑÇ ÐÂÒÓâÉÇÐËÇ. £
ÒÓËÍÎÂÆÐÑÏ ÔÏÞÔÎÇ Ä ®¥ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÍÂÍ ËÔÍÖÔÔÕÄÇÐÐÑÇ
ÔÑÊÆÂÐËÇ ÒÑÕÑÍÂ ËÏÒÖÎßÔÂ (ÏÇÕÑÆ®áÎÎÇÓÂ ë±ÎÂÕÇ), ÕÂÍ
Ë ÔÆÄËÅÑÄÑÅÑ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ (ÏÇÕÑÆ SLLOD).

6.4.1. ®ÇÕÑÆ®áÎÎÇÓÂ ë±ÎÂÕÇ. £ ÓÇÂÎËÊÂÙËË®áÎÎÇÓÂ ë
±ÎÂÕÇ [200, 201], Ä ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÌ ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÏÇ-
ØÂÐËÍÇ (Reverse Non-Equilibrium Molecular Dynamics ì
RNEMD), Ä ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ âÚÇÌÍÇ ÔÑÊÆÂÈÕÔâ ÒÑÕÑÍ
ËÏÒÖÎßÔÂ. ³ÐÂÚÂÎÂ âÚÇÌÍÂ ÓÂÊÆÇÎâÇÕÔâ ÐÂ ÑÒÓÇÆÇÎÈÐÐÑÇ
ÚËÔÎÑ ÔÎÑÈÄ. ±ÑÕÑÍ ËÏÒÖÎßÔÂ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ ÒÑÔÓÇÆ-
ÔÕÄÑÏ ÑÃÏÇÐÑÄ ÔÍÑÓÑÔÕâÏË ÑÆËÐÂÍÑÄÞØ ÂÕÑÏÑÄ, ÓÂÊÎË-
ÚÂáÜËÏËÔâ ÒÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏ, Ä ÐËÉÐÇÏ Ë ÔÓÇÆÐÇÏ ÔÎÑâØ
âÚÇÌÍË (ÓËÔ. 8). £ÇÎËÚËÐÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑÕÑÍÂ ËÏÒÖÎßÔÂ
ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÂ ÅÓÂÆËÇÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË qvx=qz ÚÇÓÇÊ ÍÑà×-
×ËÙËÇÐÕ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË:

Z � ÿ jz�px�
qvx=qz

; �68�

ÅÆÇ jz�px� ì ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÒÑÕÑÍÂ x-ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÏÑÏÇÐÕÂ
ËÏÒÖÎßÔÂ ÄÆÑÎß ÑÔË z.

¥ÂÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ Ä [141] ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ
ÄâÊÍÑÔÕË ËÊÑÑÍÕÂÐÂ Ë ËÊÑÐÑÐÂÐÂ Ä ÛËÓÑÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ
ÆÂÄÎÇÐËÌ, ÕÂÍÉÇ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕÔâ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÄâÊÍÑÔÕÇÌ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÒÓË ÏÂÎÞØ ÔÍÑÓÑÔÕâØ ÔÆÄËÅÂ, Ô ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÏ
ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ËÊ ÏÇÕÑÆÂ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ 6.3.4).

¥Îâ ÐÂÅÎâÆÐÑÔÕË ÏÞ ÒÓËÄÑÆËÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÂ
ÄâÊÍÑÔÕË ÏÇÕÑÆÑÏ ®áÎÎÇÓÂ ë±ÎÂÕÇ ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ Ð-ÒÇÐ-
ÕÂÐÂ ÒÓË T � 330 ¬ Ë r � 0;601 Å ÔÏÿ3. £ÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÂâ
âÚÇÌÍÂ ÆÇÎËÕÔâ ÐÂ 50 ÔÎÑÈÄ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË z. ®ÇÉÆÖ
ÂÕÑÏÂÏË ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ Ð-ÒÇÐÕÂÐÂ Ä ÔÎÑâØ 1 Ë 25
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²ËÔ. 7. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ËÐÕÇÅÓÂÎÂ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (66) ÑÕ
ÄÇÓØÐÇÅÑ ÒÓÇÆÇÎÂ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ ÆÎâ Ð-ÒÇÐÕÂÐÂ ÒÓË T � 330 ¬ Ë
r � 0;601 Å ÔÏÿ3. ¹ÈÓÐÂâ ÎËÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ËÕÑÅÑÄÑÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá.
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ÒÓÑËÊÄÑÆâÕÔâ ÑÃÏÇÐÞ ÔÍÑÓÑÔÕâÏË ÍÂÉÆÞÇ 10 ×Ô, ÚÕÑ ÔÑ-
ÊÆÂÈÕ ËÔÍÖÔÔÕÄÇÐÐÞÌ ÒÑÕÑÍ ËÏÒÖÎßÔÂ ÄÆÑÎß ÑÔË z. ³ÍÑÓÑ-
ÔÕË ÆÎâ ÑÃÏÇÐÂ ÄÞÃËÓÂáÕÔâ ÃÎËÊÍËÏË Í 100 Ï Ôÿ1. ±Ñ-
ÆÑÃÐÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÔÑÊÆÂÈÕ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÒÑÕÑÍÂ ËÏÒÖÎßÔÂ
ÒÑÓâÆÍÂ 108 ±Â.

±ÓÑ×ËÎË ÔÍÑÓÑÔÕË ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÒÑÕÑÍÑÄ
ËÏÒÖÎßÔÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 9. £âÊÍÑÔÕß ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂ-
ÇÕÔâ ÍÂÍ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑÕÑÍÂ ËÏÒÖÎßÔÂ Ë ÐÂ-
ÍÎÑÐÂ ÒÓÑ×ËÎâ ÔÍÑÓÑÔÕË. °ÛËÃÍÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË,
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÑÛËÃÍÇ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÐÂÍÎÑÐÂ ÒÓÑ×Ë-
Îâ, ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÐÇ ÃÑÎÇÇ 5%.

©ÐÂÚÇÐËâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ
ÔÑÊÆÂÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑÕÑÍÂ ËÏÒÖÎßÔÂ jz�px�, Â ÕÂÍÉÇ ÔÑ-
ÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ ÅÓÂÆËÇÐÕÑÄ ÔÍÑÓÑÔÕË qvx=qz
ÔÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎËÙÖ. ªÊ ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÏÑÉÐÑ ÔÆÇ-

ÎÂÕß ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ ÄâÊÍÑÔÕß ÒÑ ÏÇÓÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ jz�px� ÄÞ-
ØÑÆËÕ ÐÂ ÊÐÂÚÇÐËÇ 220� 10ÿ3 Ô±, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ Ðßá-
ÕÑÐÑÄÔÍÑÏÖ ÓÇÉËÏÖ.

6.4.2. ®ÇÕÑÆ SLLOD. ³ÆÄËÅÑÄÑÇ ÐÂÒÓâÉÇÐËÇ Ä ÏÇÕÑÆÇ
®¥ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÑÊÆÂÐÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ÆÑÃÂÄÎÇÐËâ ÔÒÇÙË-
ÂÎßÐÞØ ÔÎÂÅÂÇÏÞØ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÆÄËÉÇÐËâ ÚÂÔÕËÙ. ¥ÂÐÐÞÌ
ÏÇÕÑÆ ÒÑÎÖÚËÎ ÐÂÊÄÂÐËÇ SLLOD [202]. ±ÑÊÆÐÇÇ ´ÖÍÇÓÏÂÐ
Ô ÔÑÂÄÕÑÓÂÏË ÒÓÇÆÎÑÉËÎË ÐÂÊÄÂÐÐÖá g-SLLOD ÏÑÆË×Ë-
ÍÂÙËá ÒÑÆØÑÆÂ [203], ÑÒËÔÞÄÂáÜÖá ÒÓÑÙÇÔÔ ÓÂÔÕâÉÇÐËâ
ÉËÆÍÑÔÕË Ô ÒÑÏÑÜßá ÄÄÇÆÇÐËâ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÚÎÇÐÂ
ÿmiriHuHu Ä ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ ËÏÒÖÎßÔÑÄ ÚÂÔÕËÙ:

_ri � pi
mi
� ri Hu ; �69�

_pi � F
f
i ÿ pi Huÿmiri HuHu ;

ÅÆÇ F
f
i ì ÔËÎÞ ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÑÒÓÇÆÇ-

ÎâÇÏÞÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ, Hu ì ÅÓÂÆËÇÐÕ ÔÍÑÓÑÔÕË ÕÇÚÇÐËâ.
¥ÂÐÐÞÌ ÂÎÅÑÓËÕÏ ÕÓÇÃÖÇÕ ÕÇÓÏÑÔÕÂÕÂ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÄÔÎÇÆ-
ÔÕÄËÇ ÕÓÇÐËâ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÐÂÅÓÇÄ ÔËÔÕÇÏÞ. £ ÓÂÃÑÕÇ
¥àÄËÔÂ Ë ´ÑÆÆÂ [204] ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÒÑÍÂÊÂÐÂ àÍÄËÄÂÎÇÐÕ-
ÐÑÔÕß ÏÇÕÑÆÑÄ SLLOD Ë g-SLLOD.

¡ÎÅÑÓËÕÏ ÔÑÊÆÂÈÕ Ä ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ âÚÇÌÍÇ ÕÇÚÇÐËÇ
¬ÖàÕÕÂ ÔÑ ÔÍÑÓÑÔÕßá ÔÆÄËÅÂ _g � qux=qy. ±Ñ ÂÐÂÎÑÅËË Ô
ÏÇÕÑÆÑÏ ®áÎÎÇÓÂ ë±ÎÂÕÇ, ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÄâÊ-
ÍÑÔÕË ÐÂØÑÆËÕÔâ ËÊ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ

Z � ÿhsxyi
_g

; �70�

ÅÆÇ hsxyiì ÔÓÇÆÐÇÇ ÔÆÄËÅÑÄÑÇ ÐÂÒÓâÉÇÐËÇ.
°ÃÊÑÓ [205] 2021 Å. ÄÍÎáÚÂÇÕ Ä ÔÇÃâ ÒÓËÏÇÓÞ ÒÓËÏÇ-

ÐÇÐËâ SLLOD ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕÇÌ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÔÏÂ-
ÊÑÚÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ. ®ÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÓÂÃÑÕÖ ®ÂÍ-¬ÂÃÇ
[206] 2001 Å. ÒÑ ÓÂÔÚÈÕÖ ÄâÊÍÑÔÕË 9-ÑÍÕËÎÅÇÒÕÂÆÇÍÂÐÂ ÒÓË
ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ Ä ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ®¥, ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÑÒËÔÞÄÂáÜÖá àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄâÊÍÑ-
ÔÕË ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ. ¢àÌÓ Ô ÍÑÎÎÇÅÂÏË Ä 2002 Å. ÒÓÑÄÇÎË
ÓÂÔÚÈÕÞ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÅÑ ÔÍÄÂÎÂÐÂ �C30H62�, ÄÞÒÑÎÐËÄ
ÔÓÂÄÐÇÐËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ²ÑÃÃËÐÔ Ô
ÍÑÎÎÇÅÂÏË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÓÇÉËÏÞ ÕÇÚÇÐËÌ, ÏÑÓ×ÑÎÑÅËá
ÔÏÂÊÍË ÒÑÆ ÔÆÄËÅÑÏ Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÎË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÄâÊ-
ÍÑÔÕË ÔÍÄÂÎÂÐÂ Ä ÛËÓÑÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÂÄÎÇÐËÌ [207,
208]. £ ÓÂÃÑÕÇ ­ËÖ Ë ÍÑÎÎÇÅ [209] Ô ÒÑÏÑÜßá ¯²®¥
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÓË ÔÍÑÓÑÔÕâØ ÔÆÄËÅÂ
_g � 108ÿ1010 Ôÿ1, Â ÊÂÕÇÏ ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËâ ÍÑ-
à××ËÙËÇÐÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÑÃÎÂÔÕß àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂ-
ÚÇÐËÌ _g Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÑÆÇÎË ¬ÂÓÓÑ [210]. ³ÕÑËÕ ÑÕÏÇÕËÕß
ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÖá ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô British Petroleum ÐÇÆÂÄÐáá
ÓÂÃÑÕÖ, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÍÂÍ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ,
ÕÂÍ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÔÍÄÂÎÂÐÂ ÒÓË ÆÂÄÎÇ-
ÐËâØ ÆÑ 50 ÕÞÔ. ÂÕÏ [211]. £âÊÍÑÔÕß ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎÂÔß
ÏÇÕÑÆÑÏ SLLOD, ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËâ ÊÐÂÚÇÐËÌ Ä
ÐßáÕÑÐÑÄÔÍÖá ÑÃÎÂÔÕß.

vx

±ÑÕÑÍ
ËÏÒÖÎßÔÂ jz�px�

Z � jz�px�
qvx=qz

���� ����

x

z

²ËÔ. 8. ³ØÇÏÂ ÓÂÔÚÈÕÂ ÏÇÕÑÆÑÏ ®áÎÎÇÓÂ ë±ÎÂÕÇ [200, 201]. °ÃÏÇÐÞ
ÔÍÑÓÑÔÕâÏË ÒÓÑËÊÄÑÆâÕÔâ Ä ÐËÉÐÇÏ Ë ÔÓÇÆÐÇÏ ÔÎÑâØ ÆÎâ ÕÑÉÆÇÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ ÚÂÔÕËÙ.
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²ËÔ. 9. ±ÓÑ×ËÎË ÔÍÑÓÑÔÕË ÆÎâ ÉËÆÍÑÅÑ Ð-ÒÇÐÕÂÐÂ ÒÓË T � 330 ¬ Ë
r � 0;601 Å ÔÏÿ3, ÔÑÊÆÂÐÐÞÇ ÄÆÑÎß ÑÔË x ÒÓË ÓÂÊÐÞØ ÄÇÎËÚËÐÂØ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑÕÑÍÂ ËÏÒÖÎßÔÂ jz�px�. ³ËÏÄÑÎÂÏË ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÔÓÇÆÐËÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ Ä ÔÎÑâØ. ´ÓÇÃÖÇÏÂâ ÆÎËÐÂ ÕÓÂÇÍÕÑÓËË ÆÎâ ÑÆÐÑÌ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË 5 ÐÔ ÒÓË ÛÂÅÇ ËÐÕÇÅÓËÓÑÄÂÐËâ Ä 1 ×Ô.

´ÂÃÎËÙÂ. ©ÐÂÚÇÐËâ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË Z, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ
®áÎÎÇÓÂ ë±ÎÂÕÇ ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑÕÑÍÂ ËÏ-
ÒÖÎßÔÂ jz�px� Ä ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ âÚÇÌÍÇ

jz�px�, 108 ±Â qvx=qz, 1012 Ôÿ1 Z, 10ÿ3 Ô±
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6.5. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕË
¬ÂÍ ÖÒÑÏËÐÂÎÑÔß Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 6.3.4, ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
×ÑÓÏÖÎÞ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ Ä ÏÇÕÑÆÇ ®¥ ÑÆÐÑÌ ËÊ ÒÓÑÃÎÇÏ
âÄÎâÇÕÔâ ÔØÑÆËÏÑÔÕß ËÐÕÇÅÓÂÎÂ (66). ±ÓÑÃÎÇÏÂ ÑÔÑÃÇÐÐÑ
âÓÍÑ ÄÞÓÂÉÇÐÂ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ËÊ-ÊÂ
ÏÇÆÎÇÐÐÑÅÑ ÊÂÕÖØÂÐËâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ Ë ÚËÔÎÇÐÐÑÅÑ "ÛÖÏÂ"
ÐÂ ØÄÑÔÕÂØ ÂÄÕÑÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ Ä ÓÇÂÎßÐÞØ
ÓÂÔÚÈÕÂØ. £ ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÒÓËÄÎÇÍÂÕÇÎßÐÞÏ ÄÞÅÎâÆËÕ
ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÄ ¯²®¥, âÄÎâáÜËØÔâ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ
ÔÏÞÔÎÇ ÃÑÎÇÇ ÒÓâÏÞÏË (ËÔÔÎÇÆÖÇÕÔâ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ
ÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÔÆÄËÅÑÄÞÏ ÐÂÒÓâÉÇÐËÇÏ Ë ÔÍÑÓÑÔÕßá
ÔÆÄËÅÂ) Ë ÑÃÞÚÐÑ ÔØÑÆâÜËØÔâ ÃÞÔÕÓÇÇ. ¯Ñ ÐÂÆÑ ÑÃÓÂ-
ÕËÕß ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ ÔÍÑÓÑÔÕË ÔÆÄËÅÂ Ä ¯²®¥ÏÑÅÖÕ
ÆÑÔÕËÅÂÕß ÄÇÎËÚËÐÞ 109ÿ1012 Ôÿ1. ±ÓË ÕÂÍËØ ÔÍÑÓÑÔÕâØ
ÔÆÄËÅÂ ÓÇÉËÏ ÄâÊÍÑÅÑ ÕÓÇÐËâ ÚÂÔÕÑ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇ ÐßáÕÑ-
ÐÑÄÔÍËÏ, Õ.Ç. ÄâÊÍÑÔÕß ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÍÑÓÑÔÕË ÔÆÄËÅÂ
(ÓËÔ. 10). ¥Îâ ÐÇÂÔÔÑÙËËÓÑÄÂÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÚÂÜÇ ÄÔÇÅÑ
ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ "ÔÆÄËÅÑÄÑÇ ËÔÕÑÐÚÇÐËÇ" (shear thinning) ì
ÄâÊÍÑÔÕß ÔÐËÉÂÇÕÔâ Ô ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÔÍÑÓÑÔÕË ÔÆÄËÅÂ.

£ ÕÇÑÓËË ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÏÑÆ (´³®) ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄâÊÍÑÔÕË
Z ÑÕ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕË _g Ä ÒÓÇÆÇÎÇ _g! 0 ËÏÇÇÕ ÄËÆ

Z � Z0 ÿ A _g 1=2 : �71�

¶ÑÓÏÖÎÂ (71) ÛËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâÎÂÔß ÆÎâ àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËË
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Z�_g� Í ÐÖÎá Ä ÓÂÐÐËÇ ÅÑÆÞ ÓÂÊÄËÕËâ
ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ®¥ [212, 213]. £ [213] ÒÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄËÆÂ Z�_g 1=2� Ä ÛËÓÑÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ
ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ ÔÆÄËÅÂ ÄÞÅÎâÆËÕ ÐÇ ÍÂÍ ÒÓâÏÂâ, Â ÍÂÍ ÍÑÏÃË-
ÐÂÙËâ ÒÇÓÇÔÇÍÂáÜËØÔâ ÒÓâÏÞØ Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕ A ÒÓË
ÎËÐÇÌÐÑÌ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ÆÎâ ÐËÊÍËØ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ ÔÆÄËÅÂ Ä
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÄÞÔÑÍËØ. ¬ÂÍ ÔÎÇÆÔÕÄËÇ,
àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËâ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (71) ÒÑ
ÆÂÐÐÞÏ ÒÓË ÔÍÑÓÑÔÕâØ ÔÆÄËÅÂ ÄÞÛÇ ÍÓÑÔÔÑÄÇÓÂ ÃÖÆÇÕ
ÊÂÄÞÛÂÕß ÄÇÎËÚËÐÖ Z0 ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ËÔÕËÐÐÞÏ ÊÐÂÚÇ-
ÐËÇÏ ÐßáÕÑÐÑÄÔÍÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÃÑÎÇÇ
ÕÑÚÐÑÌ ÔÚËÕÂÇÕÔâ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËâ ÏÑÆÇÎßá ¬ÂÓÓÑ [210]:

Z � Z0
�
1� �A _g�2�ÿp : �72�

¶ÑÓÏÖÎÂ (72) ÂÄÕÑÏÂÕËÚÇÔÍË ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ
à××ÇÍÕÂ ÔÆÄËÅÑÄÑÅÑ ËÔÕÑÐÚÇÐËâ ÉËÆÍÑÔÕË Ô ÄÑÊÓÂÔÕÂ-
ÐËÇÏ ÔÍÑÓÑÔÕË ÔÆÄËÅÂ. £ ÓÂÃÑÕÇ [107] àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËâ ÒÑ
×ÑÓÏÖÎÇ ¬ÂÓÓÑ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÔÓÂÄÐËÄÂÇÕÔâ Ô àÍÔÕÓÂ-
ÒÑÎâÙËÇÌ ÒÑ ÏÑÆÇÎË ´³® Ë ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ ÄÞÄÑÆ ËÊ

[213] Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËâ ÒÑ ÏÑÆÇÎË ´³® ÒÓËÄÑÆËÕ
Í ÊÂÄÞÛÇÐÐÑÌ ÑÙÇÐÍÇ ÐßáÕÑÐÑÄÔÍÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË.

¦ÔÎË ÙÇÎßá ®¥-ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÒÑÎÖÚÇÐËÇ
ÐßáÕÑÐÑÄÔÍÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË, ÕÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔ-
ÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÕÓÇÃÖÇÕ ÎËÃÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ô ÏÂÎÞÏË
ÔÍÑÓÑÔÕâÏË ÔÆÄËÅÂ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ à××ÇÍÕ ÔÆÄËÅÑÄÑÅÑ
ËÔÕÑÐÚÇÐËâ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎÇÐ, ÎËÃÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ ÔÇÓËË ÓÂÔÚÈ-
ÕÑÄ Ô ÓÂÊÐÞÏË ÔÍÑÓÑÔÕâÏË ÔÆÄËÅÂ Ë àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËË. ¬ÂÍ
ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÒÓÂÍÕËÍÂ ÂÄÕÑÓÑÄ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ, ÂÍ-
ÍÖÓÂÕÐÂâ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Z� _g� ×ÑÓÏÖÎÑÌ
¬ÂÓÓÑ ÄÑÊÏÑÉÐÂ ÎËÛß ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÕÑÚÇÍ Ä
ÑÃÎÂÔÕË ÏÂÎÞØ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ ÔÆÄËÅÂ (ÔÏ. ÐÂÛÖ ÓÂÃÑÕÖ [141],
ÕÂÍÉÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Z� _g�, ÒÑ ÍÑÕÑÓÞÏ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÂÒÒÓÑ-
ÍÔËÏÂÙËâ, Ä ÓÂÃÑÕÂØ [107, 214, 215]). ³ÍÑÓÑÔÕß ÔÆÄËÅÂ
ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÏÂÎÑÌ ÒÓË ÄÞÒÑÎÐÇÐËË ÖÔÎÑÄËâ _g � tÿ1,
ÅÆÇ t ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎßÛËÏË ÄÓÇÏÇÐÂÏË ÄÓÂÜÂÕÇÎß-
ÐÑÌ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË Ä ËÔÔÎÇÆÖÇÏÑÌ ÉËÆÍÑÔÕË [216]. £ ÓÂÃÑÕÇ
¹ÇÐÂ Ë ÆÓ. 2009 Å. Ô ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÐÂÊÄÂÐËÇÏ "¥ÇÌ-
ÔÕÄËÕÇÎßÐÑ ÎË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ×ÎÖÍÕÖÂ-
ÙËÌ ÆÂÄÎÇÐËâ ØÖÉÇ ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ
ÄâÊÍÑÔÕË?" [217] ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕÔâ, ÚÕÑ ÐÂÃÑÓ ÆÑÔÕÂÕÑÚ-
ÐÑÌ ÔÕÂÕËÔÕËÍË ÒÑ ®¥-ÕÓÂÇÍÕÑÓËâÏ ÆÎâ ÔØÑÆËÏÑÔÕË ËÐ-
ÕÇÅÓÂÎÂ ¤¬ Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÊÂÕÓÂÕ ÒÓË-
ÏÇÓÐÑ ÓÂÄÇÐ ÐÂÃÑÓÖ ÔÕÂÕËÔÕËÍË ÒÑ ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÏ ®¥-
ÓÂÔÚÈÕÂÏ ÆÎâ ÖÔÓÇÆÐÇÐËâ ÒÓÑ×ËÎÇÌ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ ÒÓË ÐËÊÍËØ
ÔÍÑÓÑÔÕâØ ÔÆÄËÅÂ Ë ÆÎâ àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Z� _g�.
¿ÕÑÕ ÄÞÄÑÆ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ ÑÒÞÕÑÏ ÂÄÕÑÓÑÄ ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ. °ÆÐÂÍÑ ¯²®¥ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐÇÊÂÏÇÐËÏÞÏ
ÏÇÕÑÆÑÏ, ÇÔÎË ÒÑÎÖÚÇÐËÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ ÔÍÑ-
ÓÑÔÕË ÔÆÄËÅÂ Ë âÄÎâÇÕÔâ ÙÇÎßá ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ. ¶ÑÓ-
ÏÖÎÞ ¤¬ ÕÂÍÉÇ ÐÇÒÓËÏÇÐËÏÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕË
ÔÕÇÔÐÈÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓË ËØ ÄÞÄÑÆÇ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÉËÆÍÑÔÕË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ
ÕÑÎßÍÑ Ô ÆÓÖÅËÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÉËÆÍÑÔÕË. £ÄÇÆÇÐËÇ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÔÑ ÔÕÇÐÍÑÌ ÕÓÇÃÖÇÕ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÆÓÖÅËØ ÏÇ-
ÕÑÆÑÄ ÓÂÔÚÈÕÂ ÄâÊÍÑÔÕËì ÎËÃÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ¯²®¥, ÎËÃÑ
ÚÇÓÇÊ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÔÂÏÑÆË××ÖÊËË Ä
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÓÂÊÏÇÓÑÏ ÓÂÔÚÈÕÐÑÌ âÚÇÌÍË [218].

7. ±ÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÑÇ
ÂÕÑÏËÔÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ

¯ËÉÇ ÒÓËÄÑÆâÕÔâ ÒÓËÏÇÓÞ ÊÂÆÂÚ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍËÇ Ë àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÒÑÆØÑÆÞ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÑÎÖÚËÕß
ÂÍÍÖÓÂÕÐÞÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ä ÆËÂÒÂ-
ÊÑÐÇ 101ÿ103 Ï±Â Ô, Â ÂÕÑÏËÔÕËÚÇÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ
ÏÑÉÇÕ ÄÞÔÕÖÒÂÕß ÒÑÎÐÑÙÇÐÐÑÌ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÑÌ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÖ. ¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ, ÖÒÑÏËÐÂÇÏÞØ
ÆÂÎÇÇ, ÐÂÏ ÐÇËÊÄÇÔÕÐÞ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÏÖ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ×ÂÊÑÄÞØ ÆËÂÅÓÂÏÏ. °ÔÐÑÄÞÄÂâÔß ÐÂ ËÊÏÇ-
ÓÇÐÐÞØ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂØ ÄâÊÍÑÔÕË, ÏÑÉÐÑ ÔÆÇÎÂÕß ÄÞÄÑÆ,
ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÉËÆÍÑÔÕË ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ.

±ÓË ÒÓËÃÎËÉÇÐËË Í ÎËÐËË ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÒÓË ÔÉÂÕËË
ÉËÆÍÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕß ÏÑÉÇÕ ÄÑÊÓÂÔÕÂÕß Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÆÂÄ-
ÎÇÐËâ ÃÞÔÕÓÇÇ, ÚÇÏ àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,
[219 ë 221]). ±ÓËÓÑÆÖ àÕÑÅÑ âÄÎÇÐËâ ÔÄâÊÞÄÂáÕ Ô ÒÇÓÇ-
ØÑÆÑÏ ÉËÆÍÑÔÕË Ä ÒÇÓÇÑØÎÂÉÆÈÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ Ë ÆÂÎß-
ÐÇÌÛÇÌ ÂÏÑÓ×ËÊÂÙËÇÌ ÆÂÄÎÇÐËÇÏ [179, 222]. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß
ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕË ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ Z�P� ÒÓË ÆÂÐÐÞØ ÓÇ-
ÉËÏÂØ ËÏÇÇÕ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍÖá ÊÐÂÚËÏÑÔÕß, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÆÂÄ-
ÎÇÐËâ, ÔÑÊÆÂÄÂÇÏÞÇ Ä ÆËÊÇÎßÐÞØ ÆÄËÅÂÕÇÎâØ ÒÓË ÄÒÖÔÍÇ
ÕÑÒÎËÄÂ, ÏÑÅÖÕ ÆÑÔÕËÅÂÕß 3 ÕÞÔ. ÂÕÏ, Â ÆÂÄÎÇÐËâ ÐÂ
ÔÏÂÊÑÚÐÖá ÉËÆÍÑÔÕß Ä àÎÇÏÇÐÕÂØ ÕÓÂÐÔÏËÔÔËË ì ÃÑÎÇÇ
10 ÕÞÔ. ÂÕÏ.
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¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ËÊÏÇÓÇÐËÇ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÓË ÕÂÍËØ
ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ì ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÞÌ Ë ÕÓÖÆÑÈÏ-
ÍËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍÑÌ ÊÐÂÚËÏÑ-
ÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÎËÆÇÓÂÏË ËÐÆÖÔÕÓËË
³º¡ (Army Research Lab, Dow Chemical, NIST Ë ÒÓ.)
ÐÂ ÒÓÑÕâÉÇÐËË 20 ÎÇÕ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ¬ÑÐÍÖÓÔ ÒÑ ÓÂÔÚÈÕÖ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÓÑÏÞÛÎÇÐÐÞØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ [223]. £ ÓÂÏÍÂØ ÍÑÐ-
ÍÖÓÔÂ ÑÙÇÐËÄÂÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ
ÉËÆÍÑÔÕÇÌ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËâ. ¬ÑÐÍÖÓÔÞ 2018 Ë 2019 ÅÅ. ÃÞÎË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÞ ÐÂ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÔÏÂÊÑÚÐÞØ
ÉËÆÍÑÔÕÇÌ: ËÊÑÐÑÐÂÐÂ (2,2,4-ÕÓËÏÇÕËÎÅÇÍÔÂÐÂ) �C9H20� Ë
1,1-ÆË×ÇÐËÎàÕÂÐÂ �C14H14�. ¥ÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÊÂ-
ÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÒÑÔÕÓÑÇÐËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÏÇÉÆÖ ÏËÍÓÑ-
ÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÉËÆÍÑÔ-
ÕÇÌ [224] ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ.

¡ÄÕÑÓÂÏË ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÑÐÍÖÓÔÑÄ
2018 ÅÑÆÂ [141] Ë 2019 ÅÑÆÂ [143] ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÓÂÔÚÈÕÞ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË Ä ÑÃÎÂÔÕË ÄÞÔÑÍËØ
ÆÂÄÎÇÐËÌ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÑÆÇÎË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÃÞÎ ÄÞ-
ÃÓÂÐ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ COMPASS [140]. ³ ÙÇÎßá ÄÇÓË×ËÍÂÙËË
ÏÑÆÇÎË ÆÎâ 2,2,4-ÕÓËÏÇÕËÎÅÇÍÔÂÐÂ ÒÓËÏÇÐâÎËÔß ÍÂÍ ÓÂÄ-
ÐÑÄÇÔÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ¤ÓËÐÂ ë¬ÖÃÑ [163, 164], ÕÂÍ Ë ÐÇÓÂÄÐÑ-
ÄÇÔÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ®áÎÎÇÓÂ ë±ÎÂÕÇ [200, 201]. ²ÂÔÚÈÕÞ ÆÎâ
1,1-ÆË×ÇÐËÎàÕÂÐÂ ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß ÕÑÎßÍÑ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÏ ÏÇ-
ÕÑÆÑÏ. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 11 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓÇÆÔÍÂ-
ÊÂÐËÌ ÄâÊÍÑÔÕË ÏÇÕÑÆÑÏ ®¥, Â ÕÂÍÉÇ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÇ
ÒÑÊÆÐÇÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ [226], ÒÓÑÄÇÆÈÐÐÞØ
³. ¢àÌÓÑÏ.

±ÓÇÆÔÍÂÊÂÐÐÂâ Ä ®¥ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß Z�P� ÆÎâ 2,2,4-ÕÓË-
ÏÇÕËÎÅÇÍÔÂÐÂ (ÍÓÂÔÐÞÇ ÍÓÖÉÍË ÐÂ ÓËÔ. 11) ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ¢àÌÓÂ (ÚÈÓÐÞÇ ÍÓÖÉÍË)
ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÄÒÎÑÕß ÆÑ 5 ÕÞÔ. ÂÕÏ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 298 ¬.
±Ñ ÏÇÓÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ ÆÂÄÎÇÐËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ®¥ ÎÑÉÂÕÔâ
ÄÔÈ ÐËÉÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ. ¥ÂÐÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÐÞØ ÕÑÚÇÍ ÑÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ, ÐÂ ÐÂÛ ÄÊÅÎâÆ,
ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÞÏ ÔàÏÒÎËÓÑÄÂÐËÇÏ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ÔËÔÕÇÏÞ Ä ®¥-ÓÂÔÚÈÕÂØ. ¥Îâ 1,1-ÆË×ÇÐËÎ-
àÕÂÐÂ ÕÇØÐËÍÂ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ ÃÞÎÂ ÆÑÓÂÃÑÕÂÐÂ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑ-

ÎËÎÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ ÆÎâ ÆÂÄÎÇÐËÌ
ÄÒÎÑÕß ÆÑ 2500 ÂÕÏ ÒÓË ÃÑÎßÛËØ ÊÐÂÚÇÐËâØ ÄâÊÍÑÔÕË Ë
ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÔÕË ÒÇÓÇØÑÆ Ä ÔÖÒÇÓàÍÔÒÑÐÇÐÙË-
ÂÎßÐÞÌ ÓÇÉËÏ Z�P�.

8. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

¡ÐÂÎËÊ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ Ä ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÕÇÑÓËâ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÆÂÎÇÍÂ ÑÕ ÊÂÄÇÓ-
ÛÇÐËâ. ®ÑÆÇÎË, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÏ
ÒÑÆÑÃËË, Ä ËÆÇÂÎÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß ÄâÊÍÑÔÕß Ë
ÆÓÖÅËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÑÎßÍÑ ÆÂÐ-
ÐÞØ Ñ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍÇ: ÍÓËÕËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ, ×ÑÓÏÇ
ÍÓËÄÑÌ ËÔÒÂÓÇÐËâ ËÎË, ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ÖÓÂÄÐÇÐËâ
ÔÑÔÕÑâÐËâ. £ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÓËÏÇÐâÇÏÞØ ÏÑÆÇÎâØ ÏÇÕÑÆ
ÒÑÆÑÃËâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÓÂÃÑÕÂÇÕ ÕÑÎßÍÑ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÅÑÏÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÓâÆÑÄ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÊÄËÕÞ ÕÂÍËÇ ÏÑÆÇÎË
ÆÎâ ÓâÆÂ Ð-ÂÎÍÂÐÑÄ. °ÆÐÂÍÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÒÑÆÑÃÐÞØ
ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÂÉÇ Í ÄÇÜÇÔÕÄÂÏ ËÊ ÃÎËÊÍËØ ÔÇÏÇÌÔÕÄ ì ÓÂÊ-
ÄÇÕÄÎÈÐÐÞÏ ËÎË ÙËÍÎËÚÇÔÍËÏ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÂÏ ì ÒÓËÄÑ-
ÆËÕ Í ÔËÎßÐÑ ÓÂÔØÑÆâÜËÏÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐ-
ÐÞÏË ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâÏ. ¿ÕÑ ÑÕÐÑÔËÕÔâ ÍÂÍ Í ÓÂÐÐËÏ
ÏÑÆÇÎâÏ, ÐÂÒÓËÏÇÓ TRAPP [7], ÕÂÍ Ë Í ÃÑÎÇÇ ÐÑÄÞÏ,
ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÏ ÐÂ ÏÂÔÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËË ËÊÃÞÕÑÚÐÑÌ àÐÕÓÑÒËË
[49].

ªÊ ÏÇÕÑÆÑÄ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ ÒÇÓÔÒÇÍ-
ÕËÄÐÞÏË ÄÞÅÎâÆâÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ ÄâÊÍÑÔÕßá Ë ËÊ-
ÃÞÕÑÚÐÑÌ àÐÕÓÑÒËÇÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓË ÐÇÃÑÎßÛÑÏ ÚËÔÎÇ
ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÞ ËÊ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÖÆÂÈÕÔâ ÆÑÄÑÎßÐÑ ØÑÓÑÛÑ
ÑÒËÔÂÕß ÄâÊÍÑÔÕß ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÉËÆÍÑÔÕÇÌ
ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ ÄÒÎÑÕß ÆÑ 300 ®±Â. °ÆÐÂÍÑ ÕÂÍÑÇ ÏÂÔ-
ÛÕÂÃËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓËÏÇÐËÏÑ ÐÇ ÍÑ ÄÔÇÏ ÄÇÜÇÔÕÄÂÏ Ë, ÍÓÑÏÇ
ÕÑÅÑ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÐÂÓÖÛÂÇÕÔâ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÔÕÇÒÇÐâØ
ÔÉÂÕËâ ËÎË ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ ËÊ-ÊÂ à××ÇÍÕÑÄ ÂÔÔÑ-
ÙËÂÙËË.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË Ô àÏÒËÓËÚÇÔÍË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÏË
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏË, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ ÒÓËÄÇÆÇÐËÇ Í ÔËÔÕÇÏÇ ÕÄÈÓ-
ÆÞØ Ô×ÇÓ [21, 22] ËÎË ÕÇÑÓËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÑÃÝÈÏÂ [63],
ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÄâÊÍÑÔÕß, ÚÇÏ ÒÑÎ-
ÐÑÔÕßá ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÞÇ ÏÑÆÇÎË, ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÐÂÎËÚËá
ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞØ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÄâÊÍÑÔÕË. ±ÓË àÕÑÏ ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍË ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÂâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÂâ ×ÑÓÏÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
àÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß Ä ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÖá ÑÃ-
ÎÂÔÕß ÆÂÄÎÇÐËÌ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ, ÚÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÄÛÂâÔâ
ÒÓË ÐÂÚÂÎßÐÑÏ ÒÑÆÃÑÓÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ.

¯ÂÍÑÐÇÙ, ÚËÔÕÑ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ÏÑÆÇÎË ÐÂËÏÇÐÇÇ
ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË, ÐÑ ÑÐË ÏÑÅÖÕ ÆÂÄÂÕß ÐÂËÃÑ-
ÎÇÇ ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓË ËÐÕÇÓÒÑÎâÙËË àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. ¥Îâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ
ÏÑÆÇÎÇÌ ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÔÄâÊß ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ Ô ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍÑÌ [66, 71, 79]. £ ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÏÑÆÇÎß ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÑÌ.

²ÂÔÚÈÕ ÄâÊÍÑÔÕË ÉËÆÍËØ ÔÏÇÔÇÌ Ë ÔÒÎÂÄÑÄ âÄÎâÇÕÔâ
ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÑÌ ÊÂÆÂÚÇÌ. ±ÓÑÔÕÞÇ ÒÓÂÄËÎÂ ÔÏÇÛÇÐËâ ÒÂ-
ÓÂÏÇÕÓÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÎâ
ÓÂÊÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ ÆÂáÕ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÆÎâ ÔÏÇÔÇÌ ÃÎËÊÍËØ ÒÑ ÔÕÓÑÇÐËá ÄÇÜÇÔÕÄ, ÐÑ ÆÎâ ÂÔËÏ-
ÏÇÕÓËÚÐÞØ ÔÏÇÔÇÌ ÄâÊÍÑÔÕß ÏÑÉÇÕ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÕßÔâ ÔÑ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÏË ÑÛËÃÍÂÏË [25, 83].

³ÎÑÉÐÑÔÕß ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ
ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÎâ ÄâÊÍÑÔÕË ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÍÓÂÌÐÇ ÄÞÔÑÍÑÌ
ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕË Í ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ²ÂÊÎËÚËÇ ÒÎÑÕ-
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1,1-ÆË×ÇÐËÎàÕÂÐ ®¥

1,1-ÆË×ÇÐËÎàÕÂÐ
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ­ÑÄËÙÂ (D.A. Lowitz et al.) [225]
1,1-ÆË×ÇÐËÎàÕÂÐ
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ¢àÌÓÂ
(S. Bair) [226]

2,2,4-ÕÓËÏÇÕËÎÅÇÍÔÂÐ ®¥
2,2,4-ÕÓËÏÇÕËÎÅÇÍÔÂÐ
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ¢àÌÓÂ
(S. Bair) [226]

²ËÔ. 11. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÔÆÄËÅÑÄÑÌ ÄâÊÍÑÔÕË 2,2,4-ÕÓËÏÇÕËÎÅÇÍÔÂÐÂ
�C9H20� Ë 1,1-ÆË×ÇÐËÎàÕÂÐÂ �C14H14� ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ ÒÓË T � 298 Ë
311 ¬ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¸ÄÇÕÐÞÇ ÍÓÖÉÍË ì ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ®¥-ÓÂÔÚÈ-
ÕÑÄ, ÚÈÓÐÞÇ ÍÄÂÆÓÂÕÞ Ë ÍÓÖÉÍË ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ.
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ÐÑÔÕË Ä ÓÂÊÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËâØ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÇÐÇÇ ÚÇÏ ÐÂ 1%
ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÓÂÔØÑÉÆÇÐËá ÊÐÂÚÇÐËÌ ÄâÊÍÑÔÕË Ä
10% [26]. ´ÑÚÐÑÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÄâÊÍÑÔÕË ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ
ÆÂÄÎÇÐËâØ ÕÓÇÃÖÇÕ ÎËÃÑ ÑÃÜÇÌ ÏÑÆÇÎË ÄâÊÍÑÔÕË Ë ÄÞ-
ÔÑÍÑÕÑÚÐÑÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ÎËÃÑ ËÊÐÂÚÂÎßÐÑÌ
ÒÑÆÅÑÐÍË ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÒÑÆ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÇ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ. £ ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ,
ÚÕÑ ÒÑÆÑÃÓÂÐÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÄâÊÍÑÔÕß ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÐÇ
ÒÇÓÇÐÑÔËÏÞ ÏÇÉÆÖ ÓÂÊÐÞÏË ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË ÔÑÔÕÑâÐËâ.

¥ÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐÂÆÈÉÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÄâÊÍÑ-
ÔÕË ÉËÆÍÑÔÕÇÌ ÆÑ ÊÐÂÚÇÐËÌ 1 ±Â Ô, ÍÂÍ Ë ÛËÓÑÍÑÅÑ
ÔÒÇÍÕÓÂ ÆÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, âÄÎâÇÕÔâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÆËÐÂÏËÍË, ÕÓÇÃÖáÜÇÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞØ
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÓÇÔÖÓÔÑÄ [227, 228]. ¥ËÂÒÂÊÑÐ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓ Ë ÆÂÄÎÇÐËÌ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÏÇÕÑÆÂ ®¥
ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÐÂÆÈÉÐÞÏË, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄÞÃÑÓÑÏ ÒÑ-
ÕÇÐÙËÂÎÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÆÎâ ÄÇÜÇÔÕÄÂ.±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËË ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ, ÍÑÓÓÇÍÕÐÑ ÑÕÑÃÓÂÉÂáÜËØ ÑÔÑÃÇÐÐÑ-
ÔÕË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÏÇÕÑÆ ®¥ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆËÕ à××ÇÍÕÞ
ÂÔÔÑÙËÂÙËË, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ ÒÇÓÇØÑÆ Í ÔÄÇÓØàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÌ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÄâÊÍÑÔÕË ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ [62, 215]. ¥Îâ ÑÓÅÂÐË-
ÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇ-
ÏÞÇ ÔËÎÑÄÞÇ ÒÑÎâ ÍÎÂÔÔÂ I Ë ÍÎÂÔÔÂ II. ±ÇÓÄÞÇ ÏÇÐÇÇ
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑ ÊÂÕÓÂÕÐÞ, ÐÑ ËÏÇáÕ ÃÑÎÇÇ ÖÊÍÖá ÑÃÎÂÔÕß
ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÒÓË ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÐÂÃÑÓÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ.
±ÑÕÇÐÙËÂÎÞ ÍÎÂÔÔÂ II ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂ-
ÊÂÐËâ ÄâÊÍÑÔÕË Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÒÑÓâÆÍÂ 10 ë 20% ÒÓË ÆÂÄ-
ÎÇÐËâØ ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ ÆÑ 0,5 ë 1 ¤±Â, ÍÂÍ ÒÑÍÂÊÂÐÑ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ [62, 141, 143]. ±ÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑÏ ÏÇÕÑÆÂ®¥ ÕÂÍÉÇ
âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÄâÊÍÑ-
ÔÕË ÑÕ ÔÆÄËÅÑÄÑÅÑ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ, ÚÕÑ ÂÍÕÖÂÎßÐÑ ÆÎâ ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÂÐËâ ÕÓÇÐËâ Ä ÏÇØÂÐËÊÏÂØ.

¢ÎÂÅÑÆÂÓÐÑÔÕË
¡ÄÕÑÓÔÍËÇ ÓÂÔÚÈÕÞ, ÒÓËÄÇÆÈÐÐÞÇ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ,
ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÔÖÒÇÓÍÑÏÒßáÕÇÓÂØ "¥ÇÔÏÑÔ" Ë "¶ËÛÇÓ"
°ÃÝÇÆËÐÈÐÐÑÅÑ ËÐÔÕËÕÖÕÂ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ²¡¯, ÐÂ
ÔÖÒÇÓÍÑÏÒßáÕÇÓÇ cHARISMA ¯ÂÙËÑÐÂÎßÐÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÕÇÎßÔÍÑÅÑ ÖÐËÄÇÓÔËÕÇÕÂ "£ÞÔÛÂâ ÛÍÑÎÂ àÍÑÐÑÏËÍË", Â
ÕÂÍÉÇ ÐÂ ÔÖÒÇÓÍÑÏÒßáÕÇÓÂØ ®ÇÉÄÇÆÑÏÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÔÖÒÇÓ-
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂ ²¡¯. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÄÞÒÑÎÐÇÐÑ
ÒÓË ×ËÐÂÐÔÑÄÑÌ ÒÑÆÆÇÓÉÍÇ ²ÑÔÔËÌÔÍËÏ ×ÑÐÆÑÏ ×ÖÐÆÂ-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ (²¶¶ª) Ä ÓÂÏÍÂØ ÐÂÖÚÐÑÅÑ
ÒÓÑÇÍÕÂ å 20-18-50214. ¬ÑÆÞ ÆÎâ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÌ ÄâÊÍÑÔÕß ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ
ÒÓË ÒÑÆÆÇÓÉÍÇ ²ÑÔÔËÌÔÍËÏ ÐÂÖÚÐÞÏ ×ÑÐÆÑÏ (²¯¶)
(ÒÓÑÇÍÕ å 17-79-20391). ¡ÄÕÑÓÞ ÃÎÂÅÑÆÂÓÐÞ £ÂÆËÏÖ
¢ÓÂÉÍËÐÖ (ªÐÔÕËÕÖÕ ×ËÊËÍË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËÌ ËÏÇÐË
­.¶. £ÇÓÇÜÂÅËÐÂ ²¡¯) ÊÂ ÙÇÐÐÞÇ ÍÑÏÏÇÐÕÂÓËË Ë ÊÂÏÇ-
ÚÂÐËâ, ªÎßÇ ±ÑÎËÜÖÍÖ (µÐËÄÇÓÔËÕÇÕ ¡ÓËàÎâ) ÊÂ ÑÃÔÖÉ-
ÆÇÐËÇ ÏÑÆÇÎËMSY, ¥ÉÇÌÏÔÖÀàÐÖ (ªÏÒÇÓÔÍËÌ ÍÑÎÎÇÆÉ
­ÑÐÆÑÐÂ) ÊÂ ÆËÔÍÖÔÔËË Ñ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÏÇÕÑÆÑÄ ÂÕÑÏË-
ÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ Ä ÔÏÂÊÑÚÐÑÌ ËÐÆÖÔÕÓËË.
¹ÂÔÕß ÓÂÃÑÕÞ ¯.¥.¬. ÒÑÆÆÇÓÉÂÐÂ Ä ÓÂÏÍÂØ ±ÓÑÅÓÂÏÏÞ
ÔÕÓÂÕÇÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÍÂÆÇÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÎËÆÇÓÔÕÄÂ "±ÓËÑÓËÕÇÕ-
2030" (ÔÑÅÎÂÛÇÐËÇ 075-02-2021-1316 ÑÕ 30.09.2021).
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Theoretical and computational approaches to predicting the viscosity of liquids
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Predictive models for the shear viscosity of liquids and gases along with exact equations of state are of great practical importance for
hydrodynamicmodeling of processes occurring in nature, industrial plants, andmachinery.We consider currently proposed theoretical,
including atomistic modeling, and semi-empirical approaches to predicting the viscosity of liquids, gases, and their mixtures in a wide
range of thermodynamic conditions. Viscosity models of homogeneous liquids in a thermodynamically stable state are described. The
dynamics of supercooled and vitrescent liquids and dispersed systems (colloids, emulsions) remain beyond the scope of this review. We
discuss the area of applicability of correlation methods for predicting viscosity and the accuracy of various methods in the pressure
range up to 1GPa. Application examples of various approaches for hydrocarbonsìmodel oil and gas, fuel, and lubrication systemsì
are given.
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