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Oub 3anuH A.P. (Boal'V)
HayuyHblii pyKoOBOAMTEb — JOKTOP PU3UKO-MATEMATHYECKHUX HAYK, JOIEHT, 3aBeAyI0IIH i
kadeapoii cynedHoi IKcepTU3bI U (PU3NUECKOro MaTepuasioBeneHus boposuun C.B.
(Boal'V)

BBenenue. BeneHue HENPEPBHIBHOIO 3KOJIOTMYECKOIO, IPOMBIIIJIEHHOTO MOHUTOPHHIA,
ONIEPATHUBHOE pEAarupoOBaHUE Ha IIOBBIINICHWE KOHIEHTPALMM TEX WIM WHBIX BEIIECTB B
OKpY)Xarolllel cpezie, MPOU3BOJACTBEHHBIX MOMEUIEHUSX, JKUJIBIX OOBEKTAX, SABIAIOTCS Ba)KHBIMU
3aJlayaMHy, HaIllpaBJICHHBIMH Ha MOBBIIIEHUE KayecTBa )KU3HH, 0OecrieueHus: 6e301MacHOCTH KU3HU U
3I0pOBBS JIIOJEH. B CBSA3M C 3TUM aKTyaJbHBIM HalpPaBICHUEM HCCICHOBAHUM SIBISIETCS IOUCK
HOBBIX MaTE€pUaJIOB I BHICOKOUYBCTBUTEIbHBIX T'a30BbIX CEHCOPOB, CIIOCOOHBIX OOHApYKHUBATh
Ype3BbIYAiHO MaJible KOJMYECTBA OMNpEAETCHHBIX BelecTB. 3-3a CBOMX YHHMKaNbHBIX (DU3HKO-
XMMHMUYECKHUX CBOMCTB yIJIEpO/IHbIE HAaHOMATEepUalbl B 1I€JIOM U yriiepojaHsle HaHOTpyOku (YHT) B
YaCTHOCTH PacCMaTPUBAIOTCS CEroJiHSA KaK OJHU M3 HauboJiee MEpCIEeKTUBHBIX MaTepUaioB IS
JETEKTUPOBAHUS Pa3aTUYHbBIX BemecTs [1]. BoamoxuoCTh MOmubunmpoBanus nosepxuoctu YHT ¢
MOMOIIBI0 AaTOMOB, MOJIEKYJ, (YHKIMOHAJIbHBIX TPYNI U Mp. MO3BOJSET CO3/1aBaTh HOBbBIE
YHUKAJIBHBIE MaTepUaibl, XapaKTEPU3YIOLUIUECS BBICOKOW CEJIEKTHUBHOCTBIO B OTHOIICHUH
OTIpEe/IeIEHHBIX XMMUYECKUX KOMIIOHEHTOB. B Hacrosmieil paboTe mpeanaraercs paccMOTpPETh
BIIUSIHUE acOpOLUM YrieKucioro raza Ha Oammuctuueckuid Toxk B YHT, momudunmpoBaHHBIX
OKCHJIOM JKeJie3a.

OcHoBHasi 4yacTb. beum paccmorpenst YHT nByx tumoB reomerpum: ‘“3urzar” (6,0) u
“kpecino” (6,6), — MOBEPXHOCTHO MOIUPHIMPOBaHHBIE OKCcHAOM »kene3a Fe30s. KBanTOBO-
XMMHUYECKOE MOJIEIMPOBAHHE B paMKax TeopuH (QYHKIMOHAajda IJIOTHOCTU HAa YPOBHE TEOPUU
B3LYP/6-31G mo3BoJMIIO ONpEAEINTh HanboJice ONTUMAalIbHbIE KOH(UTIYpAIMH aJCcOPOIIMOHHBIX
KOMIIJIEKCOB OIMCAHHBIX BBIIIE CTPYKTYp C YIVIEKUCIbIM razoM. /Jlamee ObulM paccuuTaHbl
OJTHODJICKTPOHHBIC CIEKTPbl M IUIOTHOCTH cocTosiHuii kommno3utoB YHT/Fe3Os nmo u mocie
aacopOuum yriaekucinoro raza. C MNOMOIIBIO TOJYYEHHBIX JaHHBIX ObUT IPOW3BEACH pacyer
BEJIMYUHBI OaJZIMCTUYECKOT0 TOKa B cHcreMax ‘“‘cepebpo-YHT/FesOs-cepebpo” mms YHT
Pa3IMYHON FeOMETPHUH JI0 U MOCe aJcOpOLUU YTIEKUCIOro Ta3a U MOCTPOCHBI COOTBETCTBYIOIIHE
BOJIbT-aMIiepHbie Xxapaktepuctuku (BAX). Pacyer nmpousBoamics B pamkax mojenu Jlanmayspa [2]
JUIsl Auana3oHa 3HadyeHuid Hanpspkenws g0 0,1 B. 3nadyenuwe ypoBus depmu s cepebpa ObLIO
B3SITO U3 CIIPABOYHOM JUTepatypsl [3].

brino obHapyxkeno, uto BAX uMeroT HelnMHEHHBINH XapakTep B pacCMaTpUBAEMOM JIMaNa3oHe
3HAYeHUH HampsukeHus. BeawuuHa Toka mocie agcopOrmm Bo3pactaer maust YHT/FesOs kak s
TeOMETPHH THUIA ‘“3Ur3ar’, Tak U JUig T€OMETPUU THUIMA “Kpeciio”. ITO OOBICHIETCS MEePECTPONKOMA
SHEPreTHYECKUX YPOBHEW BCJIEACTBHUE aACOpOIMH, a MMEHHO YBEIMYEHHEM YHCIa YpOBHEH
SHEPIHH, a4, COOTBETCTBEHHO, IJIOTHOCTH COCTOSIHUI B Juamna3oHe sHepruii 5,5-5,6 5B. YHT/Fe304
C TUIIOM T€OMETPHH “Kpecio” XapaKTepHu3yeTcs OOJILIIMMH 3HAYEHUSIMU TOKAa MO CPaBHEHUIO C
YHT/Fe304 ¢ tuniom reometpun “3ursar”. Tak, 3Hauenue Toka it YHT(6,6)/FesOs mo agcopOumu
yrieKuciaoro rasa npu Hanpsokernu 0,1 B cocrasmser 0,745 MA, st YHT(6,0)/Fes0s — 0,379 MA.

BeiBoasl. [IpoBeneHHoOe uccieqoBaHue MO3BOJIUIO YCTAHOBUTD, UTO aJICOPOIUS YIIIEKUCIOTO
rasa Ha moBepXxHOCTH KoMMo3uToB YHT/Fe3Os ¢ pasnuyHBIMM THIIAMU T€OMETPHU MPUBOJHUT K
YBEIIMUCHUIO BEJIMYMHBI OaJUTUCTHUECKOro Toka. TakuM oOpas3om, cuctema “‘cepedpo-YHT/Fe3Os-
cepedpo” MOXKET BBICTYNIaTh B KAauyeCTBE MPOCTEHIIEr0 YCTPOWCTBA [UISI JETEKTHUPOBAHUS
yraekucioro rasza. [lomyueHHbIe pe3yabTaThl MOTYT OBITH MOJIE3HBI JJIS MPOCKTHPOBAHUS HOBBIX
CEHCOPHBIX YCTPOICTB U IPYTHX MPUTIOKEHUH B chepe HAaHOIICKTPOHUKH.

PaGota BeIMOTHEHA B paMKax TOCyAapCTBEHHOTO 3a/aHus MUHUCTEPCTBA HAYKU U BBICIIETO
obpazoBanus PO (tema “FZUU-2023-00017).
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