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PE®EPAT

Boinycknast kBanmudukainumonHas pabora no Teme «M3ydeHue HOHHOTO
COCTaBa KPHUOJIUTA B MPOIECCE MPOU3BOACTBA ATIIOMUHUSY COIEPKUT 39 cTpaHuIl
TEKCTOBOI'O JIOKYMEHTa, cCChUIKM Ha 30 HCHOJIb30BAHHBIX HWCTOYHHUKOB, 12
PUCYHKOB, 6 TaOIuII.

AJIIOMUHUM, KPUOJIUT, ®TOPUIbI AJIIOMUHUS, TEOPHUI
OYHKIMOHAJIA TNIOTHOCTH (DFT), B3LYP.

AJIFOMHHUEBAs MPOMBIIUIEHHOCTh SIBJIISIETCA KPYITHOW OTPACibI0 IBETHOM
METAJTypruu, OOBEAUHAIONIEH KOMIUIEKC MPEANPUITHI 1O  BBIPAOOTKE
METaJUIMYECKOr0  aliOMUHUA. bjarogapss CBOMM  YHUKAJIbHBIM  (PU3UKO-
XUMHUYECKUM CBOMCTBaM JaHHBIM MeTal HameEl IIMPOKOe IPUMEHEHHE B
AJIEKTPOTEXHUKE, CTPOUTEITHCTBE, aBTO- U ABHACTPOCHUH, YMAKOBKE MHUIIEBBIX
MPOJYKTOB, MPOU3BOACTBE OBITOBOM TexHUKH U mp. llenpio paboTel siBIsieTcs
M3yYE€HHE MOHHOTO COCTaBa KPUOJIMTA B MPOLIECCE MPOM3BOJACTBA ATIOMHUHUS C
MOMOIIIbI0 KBAaHTOBOXMMHYECKUX pacu€ToB. B xone uccnenoBanus oOHapyk eHO,
uto nmonsl AlF,, AlFsZ, AlFS seastores TEPMOJIMHAMHUYECKH YCTOHYMBBIMHU. C
katmonamu Na'  crpyxrypsr AlF,, AIFs”, AlFg 06pa3yloT cTaGHIbHBIC
coeaunenus, s kiaacrepoB NaAlF, u NagAlFg cyiiecTByrOT MO JBe pa3inudHbIC
koHpopMarmu, korma s NapAlFs cymecTByeT TOIBKO OJHA KOH(HUIYpAIHS.
PacuéTel moKa3pBaloT, uTo yacTHia AlFs® MOXeT Hrparh KIIOYEBYIO POJb IIPH
B3aUMOJICUCTBUM C TJIMHO3EMOM B  MpOLIECCe  TOIYYCHHS  alFOMUHUS.
MopnenupoBanue paciuiaBa TJIMHO3EMA M KPHUOJIMTA TMO3BOJUT TOBBICUTH

YKOHOMHUYHOCTD U 3((HEKTUBHOCTH TEXHOJOTUU IICKTPOIIN3A.
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