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Kageopa xumuueckot KUuHemuKu

Bnusinue kpucramnorpapuueckodl OpHEHTAlUWU TMOJJIOKKH Ha CKOPOCTh XMMHYECKUX
peakiuii, IpOoTeKAIOMX Ha TpaHWIle pasfena ¢a3, MHUPOKO H3BecTHO. Hampumep mporecc
AQHU30TPOIHOI'O TPABJIEHUS MOHOKPHUCTAUNIMYECKOTO KPEMHHUS IIHPOKO IPUMEHSETCS INpuU
CO31aHUU MUKPO3JIEKTPOHHBIX ycTpoiicTB (MEMS).

B nurtepatype uMMmeroTcsi JaHHbIE O BIUSHUU OPUEHTAIMHM MOJJIOKKH HAa KPaeBOW Yroj
CMauMBaHMUSI — MPH CMAYUBAHUU COOCTBEHHBIM pPACINIABOM KpaeBOM yroji YBEITHMYHMBAETCSA C
YBEIMYEHUEM TUIOTHOCTH YMAKOBKHM aTOMOB B MOBepXHOCTHOM cioe [1]. Cuctemaruueckue
MCCJIEIOBAHMSI BIIMSHUS OPUEHTAIMH ITOAJI0KKH Ha CKOPOCTh PACTEKAaHUsS HE MPOBOIUIIKCH.

Lenpto maHHOM pabOTHI SBISETCA aHAIW3 BIUSHUS OPUEHTAIIMHU TUIOCKOCTU TMOBEPXHOCTH
MO/VTOKKM Ha 3aKOHOMEPHOCTH pAacTEKaHHWsl W KpaeBOM yroia cMauuBaHus B (1) cucreme
MoHOKpUcTaiuibl Si (opueHtanus noanoxkku 001 m 111) — paBHoBecHbIl pacruiaB Cu-Si u
pacmyiaB 4MCTOM MeOu SKCIepuMeHTanbHO B Bakyyme npu 1100 °C um B (il) cuctemax
MoHOKpucTaILTBl Cu (opuenTarus moanoxku 001 u 111) — pacruraB Pb MmeTogoM MonekyisspHON
JIMHAMUKH C UCIIOJIb30BaHMEM nporpaMMmHoro nakera LAMMPS.

[TokazaHo, YTO OpHEHTAllMs KPEMHHEBOW TMOJUIOKKH BIMSET HAa CMAauMBaHHE TOJBKO B
Clly4ae MCIOJIb30BaHUS 4YHMCTOM MeAM, KOrja OJHOBPEMEHHO NPOUCXOAST pacTEeKaHue u
pacTBOPEHUH MaTepuana MOAJO0KKH B paciuiase. B pabore oOcyknaercs BIMSHUE OpUEHTALMU
Ha paboTy aAre3wu (PacCUMTAHHYIO MO ypaBHEHMIO [[rompe) ¥ Ha BETUYHHBI YHEPTUH TPaAHUIL
pa3zena TBepAoe/Ta3 W TBepAoe/paciuiaB (pacCUMTaHbl B paMKax MOJENH, YUYWUTHIBAIOIIEH
B3aUMOJICHCTBUS B TEpBOM KOOPAWHAIIMOHHONM cdepe W 1O JaHHBIM MOJIEKYJIPHO

JTUHAMHUYECKOTO MOJICTTUPOBAHMUS ).
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