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Ha ocHoBe pacueToB MeTomamu TeopuH (YHKIHOHAJIA IUIOTHOCTU ONpENeseHbl TEPMOAMHAMHYECKUE
cBoiicTBa okcuaa amomunus (111) B obnactu cymecTBoBaHus TBEpAbIX (a3, paciiiaBe U COCTOSIHUN TEILUIOTO
IJIOTHOTO BeliecTBa. PacCMOTpeHHBIN nana3oH TEPMOAMHAMMUYECKHUX BEJIMYMH CYIIECTBEHHO pacIlipeH
B CPaBHEHUHU C paHee NMPUMEHSBIIUMUCS METOJaMH aTOMUCTHYECKOIO MOAEIUPOBAHMS 3a CUET UCIONIb30-
BaHMsI 000OIEHHOTO METOJa KBAaHTOBOW MOJIEKYJISIpHOM AuHAaMHUKH. OH O0XBaThIBaeT 00JacTh MIOTHOCTEH
4-17 r/em?, Temneparyp 0-1,5 MK u mapnenuit 0-720 M6ap, 4To T103BOJIAET IPOBOAUTE MPSAMOE CPaBHEHHE
pe3ynbTaToOB MEPBOMPHUHIMITHOIO MOJEIMPOBAHMUS C pacueTaMu MO OJHOLEHTPOBHIM MozensaM. Ilokasano
XOpOIllee COMIache MOJyYEHHBIX YMCIEHHBIX 3HAYEHHUH C AKCIEPUMEHTAIBHBIMU JAHHBIMH 10 CTaThye-
CKOMY U yIapHO-BOJHOBOMY Harpy)kK€HHIO 3TOTO BEILeCTBa (B BUE KOpYHAa, carndupa u pyouHa), a Takxke
pe3ynbTaTaMy APYTUX HEAMIUPHUUECKHUX PAacueTOB.




