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АКТУАЛЬНОСТЬ РАБОТЫ
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Современное научное и прикладное материаловедение требует 
создания как новых материалов, обладающих необходимым сочетанием 
функциональных свойств, так и оптимизации свойств известных 
соединений, уже зарекомендовавших себя на практике, с возможностью 
последующего управления ими с помощью внешних или внутренних 
воздействий. 

Для ускорения процесса получения материалов, обоснования 
возможности реализации твердых растворов с нужными составами и 
конкретизации температурного режима требуется соответствующее 
программное обеспечение. Основой для создания такого обеспечения 
должны служить: уже существующие известные аналитические расчетные 
формулы; значения структурных параметров; табличные эмпирические 
коэффициенты.



ЦЕЛЬ РАБОТЫ
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Создание программного продукта для определения границ твердых 
растворов замещения с изовалентными компонентами, доступной для 
работы с ней широкого круга исследователей, и проверка его 
работоспособности на примере известных систем с уточнением 
вводимых параметров.

4Высшая школа экономики, Москва, 2021



ЗАДАЧИ РАБОТЫ
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1. Создать возможность построения термодинамической функции 
смешения ∆Hsm и купола распада на основе данных из 
«Интерактивной таблицы Менделеева»;

2. Создать возможность проводить оценку чувствительности функции 
∆Hsm к изменению некоторых коэффициентов;

3. Разработать метод приближения расчетных термодинамических 
величин к экспериментальным данным;

4. Создать возможность построения графиков свободной энергии 
Гиббса (∆GСМ);

5. Проверить работоспособность разработанного приложения на 
системах NaCl-AgCl и TiO2-SnO2: расчет купола распада твердых 
растворов и Tкр, функции смешения ∆HСМ, свободной энергии Гиббса 
∆GСМ;
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ИНТЕРАКТИВНАЯ ТАБЛИЦА МЕНДЕЛЕЕВА
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ИНТЕРАКТИВНАЯ ТАБЛИЦА МЕНДЕЛЕЕВА
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Можно добавлять/изменять свойства химического элемента 
таблицы Менделеева, например: Ti.



ИНТЕРАКТИВНАЯ ТАБЛИЦА МЕНДЕЛЕЕВА
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Можно добавлять/изменять кристаллохимические свойства бинарной 
системы соединений, например: NaCl-AgCl.



АЛГОРИТМЫ И МЕТОДЫ РЕШЕНИЯ ЗАДАЧ
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Равновесное состояние изоморфной смеси определяется 

стремлением к минимуму свободной энергии Гиббса: 

ΔGсм=ΔНсм-ТΔSсм

ΔSсм=ΔSконф.+ΔSкол = -kN(x1lnx1+x2lnx2) + 2.7250 x1x2 (ΔR/Rmin)
где ΔSконф. и ΔSкол конфигурационная и колебательная энтропия, 

kN - универсальная газовая постоянная, x1 и x2 – содержание 

компонентов в системе: x1+x2=1.
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АЛГОРИТМЫ И МЕТОДЫ РЕШЕНИЯ ЗАДАЧ
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ΔHсм=x1x2[(332A/R)Δε2+cmnzAzX(ΔR/R)2]

где размерный фактор:

R=x1R1+x2R2+Rобщ

структурный фактор:

Константа Маделунга(A), сумма формульных коэффициентов в компонентах(m), 

координационное число(n); 

фактор химической связи:

Формальные заряды катиона(zA) и аниона (zX) в  компонентах системы, эмпирический 

коэффициент(c), зависящий от степени ионности системы(ε). Величина степени ионности 

оценивается по формуле:

εj=1-zj/nj ×exp (-Δχ2× 0.25)
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АЛГОРИТМЫ И МЕТОДЫ РЕШЕНИЯ ЗАДАЧ
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Энергия смешения (энергия взаимообмена, параметр 

взаимодействия), которая вычисляется в субрегулярном 

приближении: 

Qmax=cmnzAzX(ΔR/Rmin)
2 

Связана с критической температурой купола распада (Tкр, К) 

простым соотношением: 

Tкр, К=Qmax/2kN



АЛГОРИТМЫ И МЕТОДЫ РЕШЕНИЯ ЗАДАЧ
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РЕЗУЛЬТАТЫ
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1. Построение термодинамической функции смешения ∆HСМ на основе данных 
«Интерактивной таблицы Менделеева»
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РЕЗУЛЬТАТЫ
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2. Приближение данной функции к результатам эксперимента путем изменения 
ряда структурных параметров
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РЕЗУЛЬТАТЫ
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3. Построение купола распада твердых растворов на основе полученных значений 
параметров
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РЕЗУЛЬТАТЫ
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4. Возможность проведения оценки чувствительности для изменяемых параметров

Высшая школа экономики, Москва, 2021



РЕЗУЛЬТАТЫ
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5. Приближение теоретических значений графика температуры к 
экспериментальным данным путем изменения ряда структурных параметров
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РЕЗУЛЬТАТЫ
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6. Построение графика свободной энергии Гиббса – энергии смешения твердых 
растворов
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ДАЛЬНЕЙШЕЕ РАЗВИТИЕ
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1.  Поиск оптимальных параметров функций в системах с 
отсутствующим  экспериментом;

2.  Выполнение задач 1-4 в системах с неизоструктурными 
компонентами.
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