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Íèòðèäû, êàðáèäû è îêñèäû ìåòàëëîâ øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ â íà-

óêå è òåõíèêå áëàãîäàðÿ èõ óíèêàëüíûì ñâîéñòâàì: âûñîêîé òåìïå-

ðàòóðå ïëàâëåíèÿ, âûñîêîé ìèêðîòâåðäîñòè è êîððîçèîííîé ñòîéêî-

ñòè. Îäíàêî òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ýòèõ âåùåñòâ èçó÷åíû íåäî-

ñòàòî÷íî: äëÿ áîëüøèíñòâà èç íèõ ñóùåñòâóþò èçìåðåíèÿ òîëüêî ïðè

íîðìàëüíîé òåìïåðàòóðå, à ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå 2000 Ê ýêñïåðè-

ìåíòàëüíûõ äàííûõ î÷åíü ìàëî. Â äàííîé ðàáîòå ìåòîäîì ôóíêöèî-

íàëà ïëîòíîñòè ñ èñïîëüçîâàíèåì êâàçèãàðìîíè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ

ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ìåõàíè÷åñêèõ, òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è òðàíñïîðò-

íûõ ñâîéñòâ ðÿäà íèòðèäîâ, êàðáèäîâ è îêñèäîâ, âêëþ÷àÿ TiN, NbC è

ZrO2. Áûëè ïîëó÷åíû òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè óïðóãèõ ìîäóëåé,

ìîäóëåé Þíãà, ñäâèãà è âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ, êîýôôèöèåíòà Ïóàññî-

íà, êîýôôèöèåíòà òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ, èçîõîðíîé è èçîáàðíîé òåï-

ëîåìêîñòè è êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè âïëîòü äî òåìïåðàòóðû

ïëàâëåíèÿ. Êîýôôèöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè âû÷èñëÿëñÿ èç ðåøåíèÿ

êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ â ïðèáëèæåíèè âðåìåíè ðåëàêñàöèè äëÿ ôî-

íîíîâ è ýëåêòðîíîâ. Ñðàâíåíèå ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè

äàííûìè äåìîíñòðèðóåò õîðîøåå ñîãëàñèå, ÷òî ïîäòâåðæäàåò ïðåä-

ñêàçàòåëüíóþ ñïîñîáíîñòü ñîâðåìåííûõ ÷èñëåííûõ êîäîâ, îñíîâàííûõ

íà ìåòîäå ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè.
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