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Êàê èçâåñòíî, ñâÿçü ýíòàëüïèè èñïàðåíèÿ è òåìïåðàòóðû êèïåíèÿ
ìíîãèõ âåùåñòâ ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ îïèñûâàåòñÿ óíèâåðñàëüíîé ýì-
ïèðè÷åñêîé ëèíåéíîé çàâèñèìîñòüþ, ïðåäëîæåííîé Ô.Ò. Òðóòîíîì è,
êàê ñëåäñòâèå, íîñÿùåé åãî èìÿ � ïðàâèëî Òðóòîíà. Ïîõîæàÿ çà-
âèñèìîñòü çà÷àñòóþ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îöåíêè ýíòàëüïèè ïëàâëåíèÿ
ìåòàëëîâ â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ íåïðîòèâîðå÷èâûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ, ÷òî îñîáåííî àêòóàëüíî äëÿ òóãîïëàâêèõ ìåòàëëîâ. Â ðÿäå
òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò áûëî âûñêàçàíî ìíåíèå, ÷òî ìåòàëëû ñ ïëîòíî-
óïàêîâàííîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé òèïà ÃÏÓ è ÃÖÊ äîëæíû
èìåòü ñõîæóþ âåëè÷èíó ýíòðîïèè ïëàâëåíèÿ [1, 2]. Â ñîîòâåòñòâèè ñ
ýòèì ïðåäïîëîæåíèåì ñóùåñòâóþùèå òåîðåòè÷åñêèå îöåíêè ýíòàëüïèè
ïëàâëåíèÿ òóãîïëàâêèõ ÃÏÓ-ìåòàëëîâ, ðåíèÿ è îñìèÿ, áûëè ñäåëàíû
íà îñíîâå àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ýíòðîïèè ïëàâëåíèÿ
òóãîïëàâêèõ ÃÖÊ-ìåòàëëîâ � ðîäèÿ, ïëàòèíû è èðèäèÿ, è ñîñòàâëÿþò
60,4 è 57,9 êÄæ/ìîëü äëÿ ðåíèÿ è îñìèÿ, ñîîòâåòñòâåííî. Èìåííî ýòè
âåëè÷èíû ïðèâîäÿòñÿ âî ìíîãèõ ñïðàâî÷íèêàõ, â òîì ÷èñëå â ïîïó-
ëÿðíîì ñáîðíèêå CRC Handbook of Chemistry and Physics [3]. Îäíàêî,
íåêîòîðûå ýêñïåðèìåíòû ïî áûñòðîìó èìïóëüñíîìó íàãðåâó îáðàçöîâ
ðåíèÿ íå ïîäòâåðæäàþò ñóùåñòâóþùèå îöåíêè è äåìîíñòðèðóþò çíà-
÷èòåëüíî áîëåå íèçêóþ òåïëîòó ïëàâëåíèÿ îêîëî 30 êÄæ/ìîëü [4].

Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ïðÿìûå ðàñ÷åòû òåïëîòû ïëàâëå-
íèÿ òóãîïëàâêèõ ÃÏÓ-ìåòàëëîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïåðâîïðèíöèïíîãî
ìåòîäà êâàíòîâîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ðåçóëüòàòû íàøèõ ðàñ÷å-
òîâ íå ïîäòâåðæäàþò âûñîêèå çíà÷åíèÿ òåïëîòû ïëàâëåíèÿ ðåíèÿ è
îñìèÿ, ïðåäñêàçûâàåìûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ýêñòðàïîëÿöèè çàâèñèìî-
ñòè òåïëîòû ïëàâëåíèÿ îò òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ äëÿ òóãîïëàâêèõ
ÃÖÊ-ìåòàëëîâ, íî íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàìè
ïî èìïóëüñíîìó íàãðåâó ïðîâîäíèêîâ.
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