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Â ñâÿçè ñ ïðîâîäÿùèìèñÿ ðàáîòàìè ïî ïîëó÷åíèþ íàäåæíûõ òåðìî-
äèíàìè÷åñêèõ äàííûõ ãàëîãåíèäîâ èòòðèÿ âûïîëíåíû íîâûå ðàñ÷åòû
ôóíêöèé äëÿ YF3 è Y2F6 â ãàçîâîé ôàçå ñ ïðèâëå÷åíèåì êâàíòîâî-
õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ìåòîäàìè MP2 è CCSD(T).

Â ðåçóëüòàòå îáðàáîòêè ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ ïî äàâëåíèþ ïà-
ðà òðèôòîðèäà èòòðèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì íîâûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
ôóíêöèé ìîëåêóë YF3 ïîëó÷åíî óòî÷íåííîå çíà÷åíèå ýíòàëüïèè ñóá-
ëèìàöèè òðèôòîðèäà èòòðèÿ â ôîðìå ìîíîìåðà è ðàññ÷èòàíà ýíòàëü-
ïèÿ îáðàçîâàíèÿ YF3 (ã). Ïðîâåäåíû êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû
ìîëåêóë YF3 è Y2F6, èç êîòîðûõ ðàññ÷èòàíà ýíåðãèÿ äèññîöèàöèè äè-
ìåðíûõ ìîëåêóë íà äâå ìîíîìåðíûå. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòèõ äàííûõ
íàéäåíà ýíòàëüïèÿ ñóáëèìàöèè òðèôòîðèäà èòòðèÿ â ôîðìå äèìåðà
è ðàññ÷èòàíà ýíòàëüïèÿ îáðàçîâàíèÿ Y2F6 (ã). Ðàññ÷èòàí ñîñòàâ ïà-
ðà òðèôòîðèäà èòòðèÿ: îòíîøåíèå äàâëåíèé Y2F6 è YF3 â èíòåðâàëå
1400�3000 Ê óâåëè÷èâàåòñÿ îò 2 × 10−4 äî 2 × 10−2. Ïîëó÷åííûå òåð-
ìîäèíàìè÷åñêèå è òåðìîõèìè÷åñêèå âåëè÷èíû ââåäåíû â áàçó äàííûõ
ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ.
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