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Ìåòîäîì êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðîâåä¼í ðàñ÷¼ò
èçîòåðìè÷åñêîé ñæèìàåìîñòè áèíàðíûõ ðàñïëàâëåííûõ ãàëîãåíèäîâ
êàëèÿ (KBr-KI, KCl-KI, KF-KI) âî âñåé îáëàñòè êîíöåíòðàöèé ïðè òåì-
ïåðàòóðå 1200Ê. Áàçîâàÿ êóáè÷åñêàÿ ÿ÷åéêà, ñîäåðæàùàÿ 3456 ÷àñòèö,
ìîäåëèðîâàëàñü â NVT�àíñàìáëå ïðè íàëîæåíèè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðà-
íè÷íûõ óñëîâèé. Âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö â ÿ÷åéêå îïèñûâàëîñü ïàð-
íûì ïîòåíöèàëîì òèïà Áîðíà-Ìàéåðà-Õàããèíñà â ïðèáëèæåíèè Ôóìè-
Òîñè. Êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ó÷èòûâàëîñü ïî ìåòîäó Ýâàëüäà.
Îáú¼ì áàçîâîé ÿ÷åéêè äëÿ áèíàðíûõ ñìåñåé ðàññ÷èòûâàëñÿ èç äàí-
íûõ ïî ïëîòíîñòè èíäèâèäóàëüíûõ ñîëåé â ïðèáëèæåíèè àääèòèâíî-
ñòè ìîëüíûõ îáú¼ìîâ ÷èñòûõ êîìïîíåíòîâ.

Â äàííîé ðàáîòå èçîòåðìè÷åñêàÿ ñæèìàåìîñòü ðàññ÷èòûâàëàñü ïî
ñòàíäàðòíîìó òåðìîäèíàìè÷åñêîìó ñîîòíîøåíèþ ÷åðåç äëèííîâîëíî-
âîé ïðåäåë ñòðóêòóðíîãî ôàêòîðà òèïà ïëîòíîñòü-ïëîòíîñòü.

Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî â ðàìêàõ îïèñàíèÿ
áèíàðíûõ ðàñïëàâëåííûõ ñìåñåé ïîñðåäñòâîì ìîäåëè æ¼ñòêèõ èîíîâ
óäà¼òñÿ âîñïðîèçâåñòè íàáëþäàåìûå â ýêñïåðèìåíòå çàêîíîìåðíîñòè
èçìåíåíèÿ èçîòåðìè÷åñêîé ñæèìàåìîñòè â çàâèñèìîñòè îò êîíöåíòðà-
öèè. À èìåííî, óâåëè÷åíèå ïîëîæèòåëüíûõ îòêëîíåíèé èçîòåðìè÷å-
ñêîé ñæèìàåìîñòè îò àääèòèâíîñòè ïðè çàìåíå àíèîíà âòîðîãî êîìïî-
íåíòà â ðÿäó Br � Cl � F.

Àíàëèç ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê ñìåñåé â çàâèñèìîñòè îò êîí-
öåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ äåìîíñòðèðóåò, ÷òî â ñèñòåìå KF-KI ïðè äî-
áàâëåíèè ôòîðèä-èîíà ñóùåñòâåííî ìåíÿåòñÿ ëîêàëüíîå îêðóæåíèå
êàòèîíà êàëèÿ. Â îáú¼ìå áèíàðíîé ðàñïëàâëåííîé ñìåñè KF-KI ôîðìè-
ðóþòñÿ îáëàñòè ïðåèìóùåñòâåííî ñîäåðæàùèå êàòèîí-àíèîííûå ãðóï-
ïèðîâêè, ñîîòâåòñòâóþùèå èíäèâèäóàëüíûì êîìïîíåíòàì. Â ïðîòèâî-
ïîëîæíîñòü ýòîìó â áèíàðíûõ ñìåñÿõ KBr-KI è KCl-KI íàáëþäàåòñÿ
çàêîíîìåðíîå èçìåíåíèå ñîñòàâà áëèæàéøåãî êàòèîí-àíèîííîãî îêðó-
æåíèÿ ïðè äîáàâëåíèè âòîðîãî êîìïîíåíòà.
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