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1 Ââåäåíèå

1.1 Àêòóàëüíîñòü

Àíàòàç - îäíà èç ïîëèìîðôíûõ ìîäèôèêàöèé îêñèäà òèòàíà (TiO2). TiO2

ÿâëÿåòñÿ øèðîêîçîííûì ïîëóïðîâîäíèêîì, èìåþùèì îãðîìíîå êîëè÷å-

ñòâî ïðèìåíåíèé. Îáû÷íî åãî èñïîëüçóþò â êà÷åñòâå áåëîãî ïèãìåíòà è

ôîòîêàòàëèçàòîðà. Åãî áåçâðåäíîñòü îáóñëàâëèâàåò ïðèìåíåíèå îêñèäà

òèòàíà â ôàðìàêîëîãèè, ïèùåâîé ïðîìûøëåííîñòè, ìåäèöèíñêèõ è çóá-

íûõ èìïëàíòàòàõ.

Áëàãîäàðÿ øèðîêîìó êðóãó ïðèìåíåíèé, TiO2 ñòàë îäíèì èç ñàìûõ èññëå-

äóåìûõ îêñèäîâ ìåòàëëîâ. Îãðîìíîå êîëè÷åñòâî òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâà-

íèé è ýêñïåðèìåíòîâ áûëî ïðîâåäåíî íà îáúåìå îêñèäà òèòàíà, ìàëåíüêèõ

êëàñòåðàõ è òîíêèõ ïëåíêàõ [1].

Ñâîéñòâà äàííîãî îêñèäà çàâèñÿò îò ìåõàíè÷åñêîé è ýëåêòðîííîé ñòðóê-

òóðû. Îäíàêî, î ñâîéñòâàõ ìàëåíüêèõ êëàñòåðîâ íà äàííûé ìîìåíò íå

òàê ìíîãî èíôîðìàöèè. Â íàøè äíè íàíîêðèñòàëëè÷åñêèé îêñèä òèòàíà

èñïîëüçóåòñÿ âî ìíîãèõ òåõíîëîãèÿõ, ïîýòîìó êðàéíå âàæíî ïîíèìàòü ôè-

çè÷åñêèå è õèìè÷åñêèå ñâîéñòâà êðèñòàëëîâ TiO2 è îòëè÷èå íàíîêðèñòàë-

ëè÷åñêèõ ñâîéñòâ îò ñâîéñòâ îáúåìíîãî îêñèäà òèòàíà. Áîëüøîé èíòåðåñ

ñîñòàâëÿåò ýôôåêò ðàçëè÷íûõ àäñîðáàòîâ íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðîâ [1].

Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ÿâëÿåòñÿ ÷àñòüþ áîëüøîãî ïðîåêòà, ïîñâÿùåííîãî èçó-

÷åíèþ íàíî÷àñòèö îêñèäà òèòàíà, ïðîâîäèìîãî èññëåäîâàòåëüñêîé ãðóïïîé

Computational Modeling of Materials [2] Ëàïïååíðàíòñêîãî Òåõíîëîãè÷åñêî-

ãî Óíèâåðñèòåòà. Â ïðåäûäóùèõ ðàáîòàõ ãðóïïû áûëî ðàññìîòðåíî âëèÿ-

íèå íåñêîëüêèõ ãèäðîêñèëüíûõ ãðóïï [3]. Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ

èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ îäíîé ãðóïïû -ÎÍ. Òàêîé èíòåðåñ ê ãèäðîêñèëüíîé

ãðóïïå âûçâàí, ïîòîìó ÷òî -ÎÍ ãðóïïû àäñîðáèðóþòñÿ â ñïåöèôè÷åñêèõ

ìåñòàõ íà êëàñòåðíîé ïîâåðõíîñòè è îíè âñåãäà ïðèñóòñòâóþò â ðåàëüíûõ

ñèòóàöèÿõ: ïèãìåíòíûå ÷àñòèöû TiO2 âñåãäà ñîäåðæàò íåñêîëüêî ïðîöåí-

òîâ àäñîðáèðîâàííîé âîäû, îêñèä òèòàíà ïîëó÷àþò ðàçëè÷íûìè ñïîñîáàìè

èç ðóäû â ðàñòâîðàõ, -ÎÍ ãðóïïû âëèÿþò íà ðîñò íàíî÷àñòèö.

Âûáîð èìåííî àíàòàçà, à íå äðóãîé ïîëèìîðôíîé ìîäèôèêàöèè, îáóñëîâ-

ëåí òåì, ÷òî åãî ñòðóêòóðà ñàìàÿ óñòîé÷èâàÿ äëÿ ìàëåíüêèõ ÷àñòèö [4].
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Â äàííîé ðàáîòå ñðàâíèâàåòñÿ ýôôåêò -ÎÍ ãðóïïû íà 2 êëàñòåðà. Ïåð-

âûé êëàñòåð Ti16O32 áûë ïîñòðîåí òàê, ÷òîáû âñå àòîìû èìåëè äîñòà-

òî÷íóþ êîîðäèíàöèþ. Âòîðàÿ ñòðóêòóðà èìååò ÷åòûðå íèçêîêîîðäèíèðî-

âàííûõ àòîìà êèñëîðîäà íà ïîâåðõíîñòè. Ýòîò ñëó÷àé èíòåðåñåí, òàê êàê

áóäåò ðàññìîòðåí ñîâìåñòíûé ýôôåêò íèçêîé êîîðäèíèðîâàííîñòè è -ÎÍ

àäñîðáöèè. Íàëè÷èå íèçêîêîîðäèíèðîâàííûõ àòîìîâ êèñëîðîäà âî âòî-

ðîé ñòðóêòóðå ïðèâîäèò ê èíòåðåñíûì ýôôåêòàì: ïîÿâëåíèå äåôåêòîâ â

ñòðóêòóðå, óìåíüøåíèå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó Âûñøåé Çàíÿòîé Ìîëåêóëÿð-

íîé Îðáèòàëüþ (ÂÇÌÎ) è Íèçøåé Ñâîáîäíîé Ìîëåêóëÿðíîé Îðáèòàëüþ

(ÍÑÌÎ).

1.2 Ëèòåðàòóðíûé îáçîð

Êîììåð÷åñêîå ïðîèçâîäñòâî îêñèäà òèòàíà íà÷àëîñü â íà÷àëå äâàäöàòîãî

âåêà. Ñ òåõ ïîð åãî øèðîêî èñïîëüçóþò êàê ïèãìåíò, áëîêàòîð óëüòðàôè-

îëåòîâûõ ëó÷åé, â êðàñêàõ, çóáíîé ïàñòå è ò.ä. Â 1972 ãîäó Ôóäæèøèìà

è Õîíäà îáíàðóæèëè ôåíîìåí ôîòîêàòàëè÷åñêîãî ðàñùåïëåíèÿ âîäû íà

ýëåêòðîäå TiO2 ïîä âîçäåéñòâèåì ÓÔ èçëó÷åíèÿ. Ýòî ïîâëåêëî çà ñîáîé

îãðîìíîå êîëè÷åñòâî èññëåäîâàíèé îêñèäà òèòàíà. Â ðåçóëüòàòå áûëî íàé-

äåíî ìíîãî ïðèìåíåíèé äëÿ ýòîãî ìàòåðèàëà. Îáëàñòè ïðèìåíåíèé ìîæíî

ðàçäåëèòü íà "ýíåðãåòè÷åñêèå" è "ýêîëîãè÷åñêèå". Âñå ïðèìåíåíèÿ îê-

ñèäà òèòàíà çàâèñÿò îò ñâîéñòâ ñàìîãî ìàòåðèàëà, íî è åãî ðàçëè÷íûõ

ìîäèôèêàöèé è âçàèìîäåéñòâèÿ ñ îêðóæàþùåé ñðåäîé.

Â ïîñëåäíåå âðåìÿ êîëè÷åñòâî èññëåäîâàíèé â îáëàñòè íàíîòåõíîëîãèé

ðàñòåò ýêñïîíåíöèàëüíî. Áûëè íàéäåíû íîâûå ôèçè÷åñêèå è õèìè÷åñêèå

ñâîéñòâà TiO2, êîãäà ðàçìåð ìàòåðèàëà ñòàíîâèëèñü âñå ìåíüøå è ìåíüøå,

âïëîòü äî íåñêîëüêèõ íàíîìåòðîâ. Ñâîéñòâà ìàòåðèàëà òàêæå îòëè÷àþòñÿ,

åñëè ìåíÿþòñÿ êîíôèãóðàöèè íàíî÷àñòèö. Ðàçìåð è ãåîìåòðèÿ ìàòåðèà-

ëà îêàçûâàþò âëèÿíèå íà äâèæåíèå ýëåêòðîíîâ è äûðîê â ïîëóïðîâîäíè-

êàõ, íà ïåðåíîñ ôîòîíîâ è ôîíîíîâ. Ïðè óìåíüøåíèè ðàçìåðà óâåëè÷è-

âàåòñÿ ïîâåðõíîñòíûé êîýôôèöèåíò. Áëàãîäàðÿ ýòîìó, TiO2 èñïîëüçóþò

â áîëüøîì êîëè÷åñòâå óñòðîéñòâ, îí ñïîñîáñòâóåò âçàèìîäåéñòâèþ ìåæäó

óñòðîéñòâàìè è êîíòàêòèðóþùèìè ñðåäàìè.

Îäíî èç ñàìûõ ìíîãîîáåùàþùèõ ïðèìåíåíèé îêñèäà òèòàíà - ôîòîêàòà-

ëèç. TiO2 ïîìîæåò ðåøèòü ñåðüåçíûå ïðîáëåìû çàãðÿçíåíèÿ îêðóæàþùåé
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ñðåäû. Òàêæå, îêñèä òèòàíà ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ â ñîëíå÷íûõ áàòàðåÿõ.

[5]

Ðàññìàòðèâàëèñü ðàçíûå ïîëèìîðôíûå ìîäèôèêàöèè îêñèäà òèòàíà, è ÷à-

ñòèöû ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ [6, 7]. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ñàìîé óñòîé÷èâîé

ñòðóêòóðîé â ñëó÷àå íàíî÷àñòèö, ÿâëÿåòñÿ àíàòàç [1].

Äëÿ îïòèìèçàöèè ñòðóêòóð èñïîëüçîâàëèñü ðàçëè÷íûå ìåòîäû: ìåòîäû

ìåæàòîìíîãî ïîòåíöèàëà, Ìîíòå-Êàðëî, ãåíåòè÷åñêèå àëãîðèòìû [6]. Âñå

áîëüøóþ ïîïóëÿðíîñòü îáðåòàåò ìåòîä Ôóíêöèîíàëà Ïëîòíîñòè [1].
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2 Ìåòîäû

2.1 Òåîðèÿ ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè

Â ýòîì ðàçäåëå îáúÿñíÿåòñÿ òåîðèÿ ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, íî äëÿ íà÷à-

ëà, îáúÿñíÿåòñÿ êîíöåïöèÿ ïðîáëåìû ìíîãèõ òåë è îïèñûâàþòñÿ ìåòîäû,

êîòîðûå íå èñïîëüçóþòñÿ â âû÷èñëåíèÿõ â äàííîé ðàáîòå, íî ïðîëèâàþò

ñâåò íà ìíîãèå àñïåêòû èñïîëüçóåìîé òåîðèè.

Çàäà÷à ìíîãèõ òåë

Ðàññìîòðèì êëàññè÷åñêèé ïðèìåð: òâåðäûé øàð (øàð À) äâèæåòñÿ â íåêî-

òîðîì ñèëîâîì ïîëå, âëèÿþùåì íà åãî èìïóëüñ. Ïîëå ìîæåò çàâèñåòü îò

âðåìåíè èëè ïðîñòðàíñòâåííûõ êîîðäèíàò, íî îíî íå çàâèñèò îò ïîçèöèè

øàðà. Åñëè ìû çíàåì ñèëó, äåéñòâóþùóþ íà øàð â êàæäîé òî÷êå ïðî-

ñòðàíñòâà è âðåìåíè, ìû ìîæåì ëåãêî âû÷èñëèòü åãî òðàåêòîðèþ, èñïîëü-

çóÿ Íüþòîíîâñêóþ ìåõàíèêó. Ýòî ïðèìåð çàäà÷è äâèæåíèÿ îäíîé ÷àñòèöû

âî âíåøíåì ïîëå. Äî òåõ ïîð ïîêà èçìåíåíèå âíåøíåãî ïîëÿ íå ñâÿçàíî ñ

ïîëîæåíèåì øàðà, çàäà÷à îñòàåòñÿ ïðîñòîé.

Òåïåðü ðàññìîòðèì âòîðîé òâåðäûé øàð (øàð Á) è ïðóæèíó, ñîåäèíÿþ-

ùóþ øàðû À è Á, ìàññîé êîòîðîé ïðåíåáðåãàåì. Ïðóæèíà âñåãäà ñòðå-

ìèòñÿ ïðèíÿòü åå íîìèíàëüíóþ äëèíó. Åñëè îíà ðàñòÿíóòà èëè ñæàòà, îíà

áóäåò ïðèòÿãèâàòü øàðû äðóã ê äðóãó èëè îòòàëêèâàòü ñîîòâåòñòâåííî. Çà-

êîíû äâèæåíèÿ Íüþòîíà âñå åùå ïðåêðàñíî îïèñûâàþò äâèæåíèå äàííûõ

øàðîâ, íî òðàåêòîðèè êàæäîãî øàðà íå ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû îòäåëüíî.

Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî äâèæåíèå îäíîãî øàðà ñâÿçàíî ñ äâèæåíèåì äðóãîãî,

ïîýòîìó èõ íóæíî âû÷èñëÿòü îäíîâðåìåííî. Â ñëó÷àå íåñêîëüêèõ øàðîâ

ýòî íå ïðîáëåìà, íî ñ óâåëè÷åíèåì êîëè÷åñòâà øàðîâ (âñå øàðû ñâÿçàíû

ïðóæèíàìè ñî âñåìè îñòàëüíûìè) ðåøåíèå ñèñòåìû áûñòðî ñòàíîâèòñÿ

êðàéíå ñëîæíûì. Ýòî ñóòü ïðîáëåìû ìíîãèõ òåë.

Òåïåðü ðàññìîòðèì àíàëîãè÷íóþ ñèòóàöèþ (ñ íåñêîëüêèìè øàðàìè), íî

áåç ñîåäèíèòåëüíûõ ïðóæèí. Øàðû äâèæóòñÿ ïî ñâîèì òðàåêòîðèÿì, êàê

îäèíî÷íûå ÷àñòèöû (ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî øàðû áåñêîíå÷íî ìàëû â äèàìåòðå

è íèêîãäà íå ñîóäàðÿòñÿ äðóã ñ äðóãîì). Òåïåðü øàðû ìîæíî ðàññìàò-

7



ðèâàòü êàê îòäåëüíûå ÷àñòèöû, è èõ òðàåêòîðèè ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû

îòäåëüíî, ÷òî äåëàåò çàäà÷ó íàìíîãî ïðîùå [8].

Òåîðèÿ Õàðòðè è Õàðòðè-Ôîêà

Äëÿ òî÷íîãî îïèñàíèÿ êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ýëåêòðîíîâ â

òâåðäûõ òåëàõ íåîáõîäèìî âû÷èñëÿòü ìíîãî÷àñòè÷íóþ âîëíîâóþ ôóíê-

öèþ ñèñòåìû. Òàêèå âû÷èñëåíèÿ êðàéíå ðåñóðñîåìêèå èç-çà òîãî, ÷òî äâè-

æåíèå êàæäîãî ýëåêòðîíà ñâÿçàíî ñ äâèæåíèåì âñåõ äðóãèõ ýëåêòðîíîâ.

Ñëåäóò îòìåòèòü, ÷òî â ýòèõ è âñåõ ïîñëåäóþùèõ òåîðèÿõ èñïîëüçóåòñÿ

ïðèáëèæåíèå Áîðíà-Îïïåíãåéìåðà, çàêëþ÷àþùååñÿ â ñëåäóþùåì: ìàññà

ÿäðà çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò ìàññó ýëåêòðîíà, âñëåäñòâèå ÷åãî ñêîðîñòü

äâèæåíèÿ ÿäåð ìàëà ïî îòíîøåíèþ ê ñêîðîñòè äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ. Â ðå-

çóëüòàòå, ìåäëåííî äâèæóùèåñÿ ÿäðà îáðàçóþò ýëåêòðîñòàòè÷åñêîå ïîëå,

â êîòîðîì ñ íàìíîãî áîëüøåé ñêîðîñòüþ äâèæóòñÿ ýëåêòðîíû, óñïåâàþùèå

ìãíîâåííî ïîäñòðîèòüñÿ ê ëþáîìó èçìåíåíèþ êîîðäèíàò ÿäåð. Ïîýòîìó

â ïðèáëèæåíèè ñ÷èòàþò ÿäðà ôèêñèðîâàííûìè è ðàññìàòðèâàþò òîëüêî

äâèæåíèå ýëåêòðîíîâ.

Õàðòðè áûë îäíèì èç ïåðâûõ, êòî ïîïûòàëñÿ ðåøèòü äàííóþ ïðîáëåìó, èñ-

ïîëüçóÿ íåêîòîðûå ïðèáëèæåíèÿ. Îí ïðåäïîëîæèë, ÷òî ìíîãîýëåêòðîííàÿ

âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ åñòü ïðîèçâåäåíèå íàáîðà îäíîýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ

ôóíêöèé. Ñäåëàâ òàêîå ïðåäïîëîæåíèå, îí ïûòàëñÿ ðåøèòü óðàâíåíèå, èñ-

ïîëüçóÿ âàðèàöèîííûé ïðèíöèï. Êîòîðûé ãëàñèò, ÷òî ñèñòåìà, îïèñûâàå-

ìàÿ êàê íàáîð íåèçâåñòíûõ ïàðàìåòðîâ, íàõîäèòñÿ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè

(ñîñòîÿíèå, êîòîðîå ïðèíèìàåò ñèñòåìà, êîãäà íåò âíåøíèõ âîçìóùåíèé) ñ

ìíîæåñòâîì çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ, êîòîðûå ìèíèìèçèðóþò ïîëíóþ ýíåð-

ãèþ ñèñòåìû. Õîðîøèì ïðèìåðîì ÿâëÿåòñÿ øàð íà äíå ñôåðè÷åñêîé ÷àøè

ïîä äåéñòâèåì ñèëû ãðàâèòàöèîííîãî ïðèòÿæåíèÿ. Ñèñòåìà íàõîäèòñÿ â

îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, êîãäà ïîëîæåíèå øàðà ÿâëÿåòñÿ ñàìûì íèçêèì.

Ñ ïîìîùüþ âàðèàöèîííîãî ïðèíöèïà Õàðòðè íàøåë Ãàìèëüòîíèàí ñèñòå-

ìû (óðàâíåíèå äâèæåíèÿ) äëÿ ñèñòåìû ìíîãèõ òåë. Ýòè óðàâíåíèÿ îêà-

çàëèñü ïîõîæè íà íåçàâèñèìîå îò âðåìåíè óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà, çà èñ-

êëþ÷åíèåì òîãî, ÷òî ïîòåíöèàë, âëèÿþùèé íà ýëåêòðîí, áîëüøå íå áûë

ñâÿçàí ñ äâèæåíèåì âñåõ îñòàëüíûõ ýëåêòðîíîâ, âìåñòî ýòîãî îí çàâèñåë

îò óñðåäíåííîãî ïî âðåìåíè ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ â ñèñòåìå. Ýòîò
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ýëåêòðè÷åñêèé ïîòåíöèàë, äåéñòâóþùèé íà ýëåêòðîí ïðè íàëè÷èè äðóãèõ

ýëåêòðîíîâ, íàçûâàåòñÿ ïîòåíöèàëîì Õàðòðè. Ïîñëå ýòîãî ïðåäïîëîæåíèÿ

âñå ýëåêòðîíû ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê åäèíè÷íûå ÷àñòèöû, ÷òî äåëàþò

âû÷èñëåíèÿ ãîðàçäî ïðîùå. Íî ñóùåñòâóåò, îäíàêî, è îáðàòíàÿ ñòîðîíà:

â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ðåçóëüòàòû ýòîãî ìåòîäà íåóäîâëåòâîðèòåëüíû. Íà-

ïðèìåð, ýòîò ìåòîä íå ïîêàçûâàåò ýíåðãèþ ñâÿçè ìåæäó ýëåêòðîíàìè â

òâåðäîì òåëå.

Îøèáî÷íîñòü ýòîé òåîðèè äîâîëüíî î÷åâèäíà, òàê êàê îíà èãíîðèðóåò âñå

âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè. Îäíî õîðîøî èçâåñòíîå ïðàâèëî ñðà-

çó íàðóøàåòñÿ ýòèì ïðèáëèæåíèåì: ïðèíöèï Ïàóëè (îäèí èç ôóíäàìåí-

òàëüíûõ ïðèíöèïîâ êâàíòîâîé ìåõàíèêè, ñîãëàñíî êîòîðîìó äâà è áîëåå

òîæäåñòâåííûõ ôåðìèîíà (÷àñòèö ñ ïîëóöåëûì ñïèíîì) íå ìîãóò îäíî-

âðåìåííî íàõîäèòüñÿ â îäíîì êâàíòîâîì ñîñòîÿíèè). Ìàòåìàòè÷åñêè ìû

ìîæåì áûòü óâåðåíûìè, ÷òî ðàññìàòðèâàåìûé ìåòîä áóäåò ïîä÷èíÿòüñÿ

ïðèíöèïó Ïàóëè, åñëè ñôîðìóëèðîâàòü àëãîðèòì òàê, ÷òî îáìåííîå âçàè-

ìîäåéñòâèå ìåæäó ëþáûìè äâóìÿ ôåðìèîíàìè îñòàâèò âîëíîâóþ ôóíê-

öèþ íåèçìåííîé, ïîìèìî èçìåíåíèÿ çíàêà (äðóãèìè ñëîâàìè, âîëíîâàÿ

ôóíêöèÿ äîëæíà áûòü àíòèñèììåòðè÷íîé). Âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ Õàðòðè,

ÿâëÿþùàÿñÿ ëèøü ñóììîé îäíîýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé, ñêîðåå

ñèììåòðè÷íàÿ, ÷åì àíòèñèììåòðè÷íàÿ, ÷òî îçíà÷àåò, ÷òî ìåòîä Õàðòðè

ïðîòèâîðå÷èò ïðèíöèïó Ïàóëè.

Ñëåäóþùèì øàãîì â ýâîëþöèè ab initio ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ ìåòîä Õàðòðè-

Ôîêà. Îí òîæå ïîñòðîåí íà îäíîýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ ôóíêöèÿõ, íî òà-

êèì îáðàçîì, ÷òî îíè àíòèñèììåòðè÷íû. Òåïåðü òàê æå, êàê è â ñëó÷àå

Õàðòðè, âàðèàöèîííûé ïðèíöèï ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ïîëó÷åíèÿ

Ãàìèëüòîíèàíà ñèñòåìû. Ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî â ýòîì ìåòîäå îñòàëñÿ òîò

æå ïîòåíöèàë Õàðòðè, îêàçûâàþùèé âëèÿíèå íà ýëåêòðîíû, íî äîáàâèëñÿ

åùå îäèí ïîòåíöèàë, íàçûâàåìûé îáìåííûì. Ñóùåñòâîâàíèå ýòîãî ïîòåí-

öèàëà íåèçáåæíî âûòåêàåò èç ïåðåôîðìóëèðîâêè óðàâíåíèé òàêèì îáðà-

çîì, ÷òî îíè ñòàëè àíòèñèììåòðè÷íûìè.[8]

Êðàòêî ðàññìîòðèì, êàê ìàòåìàòè÷åñêè ïðîèñõîäèò àíòèñèììåòðèçàöèÿ

âîëíîâûõ ôóíêöèé. Ðàññìîòðèì ñëó÷àé äâóõ ýëåêòðîíîâ. Â ñëó÷àå Õàðòðè

âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå[9, 10]:

ψ(x1, x2) = χ1(x1)χ2(x2), (1)
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ãäå ψ - âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ âñåé ñèñòåìû, χi - íàáîð îðòîíîðìàëüíûõ îä-

íîýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé. Ýòî íàçûâàåòñÿ ïðîèçâåäåíèåì Õàðò-

ðè. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, àíòèñèììåòðèçîâàííàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ Õàðòðè-

Ôîêà âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

ψ(x1, x2) =
1√
2
[χ1(x1)χ2(x2)− χ1(x2)χ2(x1)]. (2)

Óðàâíåíèå (2) ìîæåò áûòü íàïèñàíî â âèäå îïðåäåëèòåëÿ (îïðåäåëèòåëü

Ñëåéòåðà):

ψ(x1, x2) =
1√
2

∣∣∣∣∣χ1(x1) χ2(x1)

χ1(x2) χ2(x2)

∣∣∣∣∣ . (3)

Â ñëó÷àå N ýëåêòðîíîâ ïðîèçâåäåíèå Õàðòðè èìååò âèä:

ψ(x1, x2, . . . , xN) = χ1(x1)χ2(x2) . . . χN(xN). (4)

Äëÿ N ýëåêòðîíîâ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ Õàðòðè-Ôîêà, ïðåäñòàâëåííàÿ ñ ïî-

ìîùüþ îïðåäåëèòåëÿ Ñëåéòåðà, âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

ψ(x1, x2, . . . , xN) =
1√
2

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
χ1(x1) χ2(x1) . . . χN(x1)

χ1(x2) χ2(x2) . . . χN(x2)
...

...
. . .

...

χ1(xN) χ2(xN) . . . χN(xN)

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
. (5)

Ëåãêî çàìåòèòü, ÷òî N-ýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ñòàíîâèòñÿ áîëåå

ñëîæíîé, êîãäà îíà ïåðåôîðìóëèðîâûâàåòñÿ â àíòèñèììåòðè÷íîé ôîðìå.

Õîðîøèì ñïîñîáîì äëÿ âèçóàëèçàöèè è äàëüíåéøåãî ïîíèìàíèÿ âëèÿíèÿ

îáìåííîãî ïîòåíöèàëà ÿâëÿåòñÿ ðàññìîòðåíèå òàê íàçûâàåìîé îáìåííîé

äûðêè. Ïðÿìûì ñëåäñòâèåì èç ïðèíöèïà Ïàóëè ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ýëåêòðî-

íû âûòàëêèâàþò äðóãèå ýëåêòðîíû ñ òàêèì æå ñïèíîì èç èõ îêðåñòíî-

ñòè. Ýòî ñîçäàåò ïîëîæèòåëüíî çàðÿæåííóþ "äûðêó" âîêðóã ýëåêòðîíà.

Ñðåäíåå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîíîâ óðàâíîâåøèâàåò ïîëîæèòåëüíûé çà-

ðÿä, âûçâàííûé èîííûìè ÿäðàìè, íî ýòà "äûðêà" îòíîñèòåëüíî ëèøåíà

ýëåêòðîíîâ.

Ñóùåñòâóåò è äðóãîé âèä "äûðîê" â ðàñïðåäåëåíèè ýëåêòðîíîâ âîêðóã

ýëåêòðîíîâ, âûçâàííûå ïðîñòûìè êóëîíîâñêèìè ñèëàìè. Òàê êàê ýëåêòðî-

íû, áóäó÷è íåãàòèâíî çàðÿæåíû, îòòàëêèâàþò äðóã äðóãà, èìååò ñìûñë

ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ìû áóäåì âèäåòü ìåíüøå ýëåêòðîíîâ â íåïîñðåäñòâåí-

íîé áëèçîñòè îò ýëåêòðîíîâ, ÷åì âî âñåõ äðóãèõ îáëàñòÿõ. Ýòî íàçûâàåòñÿ
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êîððåëÿöèîííîé äûðêîé (íàçâàíèå ïðîèñõîäèò îò òîãî ôàêòà, ÷òî äâè-

æåíèå ýëåêòðîíîâ êîððåëèðóåò äðóã ñ äðóãîì). Íàëè÷èå òàêîé ïîçèòèâíî

çàðÿæåííîé "äûðêè" âîêðóã ýëåêòðîíà íàïðÿìóþ âëèÿåò íà åãî êèíåòè-

êó. Êóëîíîâñêèå ñèëû, äåéñòâóþùèå íà ðàññòîÿíèè áîëüøåì, ÷åì ðàäèóñ

"äûðêè", äåéñòâóþò íå ïðîñòî íà ýëåêòðîí, à íà êîìáèíàöèþ ýëåêòðîíà è

ïîçèòèâíî çàðÿæåííîé "äûðêè" âîêðóã íåãî.

Òåîðèÿ ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè

Ïóòü òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (ÒÔÏ) íà÷àëñÿ, êîãäà Õîýíáåðã è

Êîí â 1964 ãîäó ïðåäëîæèëè, ÷òî ìíîãî÷àñòè÷íàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ áûëà

â öåëîì ñëèøêîì ñëîæíîé, ÷òîáû èñïîëüçîâàòü åå â ìåòîäàõ âàðèàöèîí-

íîãî ïðèíöèïà. Îíè ïðåäïîëîæèëè, à ïîçæå â èõ ðàáîòå [11] äîêàçàëè, ÷òî

äðóãàÿ, áîëåå ïðîñòàÿ ñóùíîñòü ìîæåò áûòü îñíîâíîé ïåðåìåííîé: ïëîò-

íîñòü ýëåêòðîíîâ, ìèíèìèçèðóþùàÿ ïîëíóþ ýíåðãèþ. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî

îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû ìîæåò îïðåäåëÿòüñÿ ðàñïðåäåëåíèåì ýëåêòðî-

íîâ. Îíè òàêæå äîêàçàëè, ÷òî âñå îñòàëüíûå ñâîéñòâà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ

ñèñòåìû (ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè, ýíåðãèÿ ñâÿçè è ò.ä.) ìîãóò áûòü âû÷èñëå-

íû êàê ôóíêöèîíàëû îò ïëîòíîñòè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Âñêîðå, â 1965

ãîäó, Ìåðìèí [12] ðàñïðîñòðàíèë óòâåðæäåíèÿ Õîýíáåðãà-Êîíà íà êîíå÷-

íî òåìïåðàòóðíîå êàíîíè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå è áîëüøîå êàíîíè÷åñêîå

ðàñïðåäåëåíèå. Ýòî øèðîêî íå èñïîëüçóåòñÿ, íî îñâåùàåò îñíîâíûå ïðèí-

öèïû òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè. Òîò ôàêò, ÷òî âñå ñâîéñòâà ñèñòå-

ìû îïðåäåëÿþòñÿ èç ïëîòíîñòè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ n0(~r) îçíà÷àåò, ÷òî

îäíà ñêàëÿðíàÿ ôóíêöèÿ, çàâèñÿùàÿ òîëüêî îò ïîëîæåíèÿ ~r, îïðåäåëÿ-

åò âñþ èíôîðìàöèþ â ìíîãî÷àñòè÷íûõ âîëíîâûõ ôóíêöèÿõ äëÿ îñíîâ-

íîãî ñîñòîÿíèÿ è âñåõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé. Êàê óïîìèíàëîñü, âñå

îñòàëüíûå ñâîéñòâà âåùåñòâà ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû êàê ôóíêöèîíàëû

îò ïëîòíîñòè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Ðàáîòû Õîýíáåðãà, Êîíà è Ìåðìèíà

[12] óòâåðæäàëè ñóùåñòâîâàíèå òàêîãî ôóíêöèîíàëà, íî, òåì íå ìåíåå, íå

ïðåäëàãàëè ñïîñîáû åãî ïîñòðîåíèÿ. Âñÿ òåîðèÿ ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè

òàê áû è îñòàëàñü íè ÷åì èíûì, êàê òåîðåòè÷åñêîå ëþáîïûòñòâî, åñëè

áû íå áûëî àíçàöà Êîíà-Øåìà, êîòîðûé äàåò âîçìîæíîñòü ïîñòðîåíèÿ

ïðèáëèæåííûõ ôóíêöèîíàëîâ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äëÿ ðåàëüíûõ ñèñòåì

ìíîãèõ ýëåêòðîíîâ.[13]

Òåïåðü,êîãäà îñíîâíàÿ èäåÿ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ïðåäñòàâëåíà,
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ñôîðìóëèðóåì îñíîâíûå òåîðåìû. Äâå òåîðåìû, ëåæàùèå â îñíîâå âñåé

òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè áûëè ñôîðìóëèðîâàíû è äîêàçàíû Õîýí-

áåðãîì è Êîíîì â 1964, êàê óïîìèíàëîñü ðàíåå.

Òåîðåìà I: Âíåøíèé ïîòåíöèàë vext(~r) è, ñëåäîâàòåëüíî, ïîëíàÿ ýíåðãèÿ

ÿâëÿþòñÿ óíèêàëüíûìè ôóíêöèîíàëàìè ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè n(~r).

Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû òàêæå ïîëíîñòüþ îïðåäåëåí, çà

èñêëþ÷åíèåì ïîñòîÿííîãî ñäâèãà â ýíåðãèè. Òàêèì îáðàçîì, ìíîãî÷àñòè÷-

íûå âîëíîâûå ôóíêöèè äëÿ âñåõ ñîñòîÿíèé, îñíîâíîãî è âîçáóæäåííîãî,

òàêæå ïîëíîñòüþ îïðåäåëåíû. Çíà÷èò âñå ñâîéñòâà ñèñòåìû ïîëíîñòüþ

îïðåäåëÿþòñÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ n(~r).

Ôóíêöèîíàë ýíåðãèè E[n(~r)], ïåðâîíà÷àëüíî ïðåäñòàâëåííûé â òåîðåìå

Õîýíáåðãà-Êîíà, ìîæåò áûòü çàïèñàí â òåðìèíàõ âíåøíåãî ïîòåíöèàëà

vext(~r) ñëåäóþùèì îáðàçîì:

E[n(~r)] = F [n(~r)] +

∫
n(~r)vext(~r)d~r, (6)

ãäå F [n(~r)] íåèçâåñòíà, èëè òîëüêî óíèâåðñàëüíûé ôóíêöèîíàë ýëåêòðîí-

íîé ïëîòíîñòè. Ñîîòâåòñòâåííî, ìû ìîæåì çàïèñàòü ãàìèëüòîíèàí ñèñòå-

ìû òàê, ÷òî ýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ψ, ìèíèìèçèðóþùàÿ ñðåäíåå

çíà÷åíèå, äàåò ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ:

E[n(~r)] = 〈ψ|Ĥ|ψ〉. (7)

Ãàìèëüòîíèàí ìîæíî çàïèñàòü â âèäå:

Ĥ = F̂ + ˆVext, (8)

ãäå F̂ - ýëåêòðîííûé ãàìèëüòîíîâûé îïåðàòîð, îïðåäåëÿåìûé êàê ñóììà

îïåðàòîðà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè T̂ è îïåðàòîðà âçàèìîäåéñòâèé V̂ee.

Òåîðåìà II: Ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà âàðèàöè-

îííî: ïëîòíîñòü, êîòîðàÿ ìèíèìèçèðóåò ïîëíóþ ýíåðãèþ, ÿâëÿåòñÿ ïëîò-

íîñòüþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ.[14]
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Óðàâíåíèÿ Êîíà-Øåìà

Íåâîçìîæíî àíàëèòè÷åñêè âû÷èñëèòü ýëåêòðîííóþ ïëîòíîñòü ñèñòåìû

ìíîãèõ àòîìîâ. Èäåÿ òåîðåìû Êîíà-Øåìà - çàìåíèòü ñëîæíóþ âçàèìî-

äåéñòâóþùóþ ñèñòåìó, ïîä÷èíÿþùóþñÿ ãàìèëüòîíèàíó, äðóãîé âñïîìî-

ãàòåëüíîé ñèñòåìîé, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü ðåøåíà ëåã÷å. Ýòî ïðèâîäèò ê

íåçàâèñèìûì óðàâíåíèÿì äëÿ ÷àñòèö íå âçàèìîäåéñòâóþùåé ñèñòåìû, ãäå

âñå ñëîæíûå óñëîâèÿ, êàñàþùèåñÿ ïðîáëåìû ìíîãèõ òåë, çàêëþ÷åíû â

îáìåííî-êîððåëÿöèîííîì ôóíêöèîíàëå îò ïëîòíîñòè. Òàêèì îáðàçîì, ïîë-

íàÿ ýíåðãèÿ èñõîäíîé ñèñòåìû ìîæåò áûòü âû÷èñëåíà ïðè ïîìîùè òðåõ

ñëàãàåìûõ: êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè çàâèñèìûõ ýëåêòðîíîâ, âíåøíåãî ïîòåí-

öèàëà (ñîçäàâàåìîãî èîííûìè ÿäðàìè) è îñòàòî÷íîãî ÷ëåíà, íàçûâàåìîãî

îáìåííî-êîððåëÿöèîííûì ýíåðãèåé, â êîòîðîé çàêëþ÷åíû âñå ýôôåêòû

âçàèìîäåéñòâèÿ ìíîãèõ òåë.

Êîí è Øåì ïîñòóëèðîâàëè, ÷òî ïîëíàÿ ýíåðãèÿ E[n(~r] ìîæåò áûòü âûðà-

æåíà â âèäå:

E[n(~r] = Ts[n(~r)] + EHartree[n(~r)] + EXC [n(~r)] + Eext[n(~r)] (9)

E[n(~r] = Ts[n(~r)]+
1

2

∫∫
n(~r)n(~r′)

|~r − ~r′|
d~rd~r′+EXC [n(~r)]+

∫
n(~r′)Vext(~r)d~r, (10)

ãäå Ts[n(~r)] - êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåê-

òðîíîâ, EHartree[n(~r)] - ýíåðãèÿ, âûçûâàåìàÿ âçàèìîäåéñòâèåì ýëåêòðîíîâ,

Eext[n(~r)] - ýíåðãèÿ èç-çà âíåøíåãî ïîòåíöèàëà (èîííûå ÿäðà) è äðóãèõ

èñòî÷íèêîâ è EXC [n(~r)] - îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ.

Ïðåäñòàâëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ÷åðåç íàáîð îäíî÷àñòè÷íûõ îðáè-

òàëåé {ψi} äàåò:
n(~r) =

∑
i

|ψi(~r)|2 (11)

Ts[n(~r)] = 〈ψS|T |ψS〉 =
∑
i

−~2

2m

∫
ψ∗
i∇2ψid~r. (12)

Íóæíî íàéòè ìèíèìóì E[n(~r] ïî n(~r) ñ óñëîâèåì, ÷òî ñèñòåìà äîëæíà

ñîäåðæàòü ôèêñèðîâàííîå êîëè÷åñòâî ýëåêòðîíîâ. Òàêèì îáðàçîì, ñ ïî-
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ìîùüþ ìåòîäà ìíîæèòåëåé Ëàãðàíæà:

∂

∂n(~r)

[
E[n(~r)]− µ

∫
n(~r)d~r

]
= 0 (13)

=⇒ ∂E[n(~r)]

∂n(~r)
= µ (14)

=⇒ ∂TS[n(~r)]

∂n(~r)
+ Veff = µ (15)

=⇒
(
−~2

∇2
+ Veff (~r)− εi

)
ψi(~r) = 0 (16)

äëÿ êàæäîé ψi, ãäå Veff(~r) - ýôôåêòèâíûé ïîòåíöèàë, ïðåäñòàâëåííûé â

âèäå:

Veff (r) = Vion(~r) +

∫
n(~r′)

|~r − ~r′|
d~r + VXC(~r), (17)

ãäå Vion(~r) - ïîòåíöèàë, ñâÿçàííûé ñ èîííûìè ÿäðàìè, è VXC(~r) - îáìåííî-

êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë [15]:

VXC(~r) =
∂EXC(~r)

∂n(~r)
. (18)

Óðàâíåíèå (18) ìîæåò áûòü ðàññìîòðåíî êàê íàáîð óðàâíåíèé, ïîäîáíûõ

óðàâíåíèþ Øðåäèíãåðà äëÿ îäíî÷àñòè÷íûõ îðáèòàëåé Êîí-Øåìà [16]

ĤKS|ψi〉 = ε|ψi〉. (19)

Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à î ñèñòåìå âçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ îòîáðà-

çèëàñü â çàäà÷ó î ñèñòåìå íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ, äâèãàþùèõ-

ñÿ â ýôôåêòèâíîì ïîòåíöèàëå, çàäàííîì (17). Îäíàêî, ñëîæíîñòü ñèñòå-

ìû âîçðîñëà. Ìèíèìèçàöèÿ äîëæíà òåïåðü ïðîâîäèòüñÿ ïî NM ñòåïåíÿì

ñâîáîäû, ãäå N - êîëè÷åñòâî ýëåêòðîíîâ, à M - ýòî êîëè÷åñòâî áàçèñíûõ

ôóíêöèé, èñïîëüçîâàííûõ äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ {ψi}.

Âñå îñòàëüíûå ñëàãàåìûå â (9) ìîãóò áûòü àíàëèòè÷åñêè âûâåäåíû, êðî-

ìå îáìåííî-êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè EXC(~r). Äëÿ âû÷èñëåíèÿ åå çíà÷åíèÿ,

íóæíî èñïîëüçîâàòü àïïðîêñèìàöèþ, Ïðèáëèæåíèå Ëîêàëüíîé Ïëîòíîñòè

(LDA). Îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîé ñèñòåìû ïîëó÷àåò-

ñÿ, ïîëîæèâ, ÷òî îáìåííî-êîððåëÿèîííàÿ ýíåðãèÿ íà îäèí ýëåêòðîí â òî÷-

êå ~r â ýëåêòðîííîì ãàçå, εXC(~r), ðàâíà îáìåííî-êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè

íà îäèí ýëåêòðîí â îäíîðîäíîì ýëåêòðîííî ãàçå, ñ òàêîé æå ýëåêòðîííîé
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ïëîòíîñòüþ â òî÷êå ~r:

EXC(~r) =

∫
εXC(n(~r))n(~r)d~r, (20)

ãäå εXC(n(~r)) - îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ íà åäèíèöó îáúåìà îäíî-

ðîäíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà ñ ïëîòíîñòüþ n(~r). Íåñìîòðÿ íà ñâîþ íåòî÷í-

íîñòü, LDA àïïðîêñèìàöèÿ äàåò õîðîøèå ðåçóëüòàòû. Áîëåå ñëîæíûå àï-

ïðîêñèìàöèè îáû÷íî ëèøü ìîäèôèêàöèè Ïðèáëèæåíèÿ Ëîêàëüíîé Ïëîò-

íîñòè, íàïðèìåð Îáîáùåííîå Ãðàäèåíòíîå Îáîáùåíèå (GGA), êîòîðîå äî-

áàâëÿåò ñëàãàåìîå â ãðàäèåíòå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ïàðàìåòðèçàöèè

EXC(~r).

2.2 Ïàðàìåòðû âû÷èñëåíèé

Ñòðóêòóðíàÿ ðåëàêñàöèÿ

Âñå âû÷èñëåíèÿ â äàííîé ðàáîòå ïðîâîäèëèñü ñ ïîìîùüþ ïàêåòà GPAW

[17, 18, 19]. GPAW - ýòî êîä íà ÿçûêå ïðîãðàììèðîâàíèÿ Python, îñíîâàí-

íûé íà òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, èñïîëüçóþùèé ìåòîä ïðîåêòîðíî-

ïðèñîåäèíåííûõ âîëí (PAW) [20, 21] äëÿ âûðàæåíèÿ ýëåêòðîííûõ âîë-

íîâûõ ôóíêöèé. Ýòîò ïàêåò áûë âûáðàí â ñèëó âîçìîæíîñòè èñïîëü-

çîâàíèÿ àïåðèîäè÷åñêèõ ñèñòåì è âîçìîæíîñòè ïðîâîäèòü ñïåêòðàëüíûé

àíàëèç.[22]

Ðåëàêñàöèÿ êëàñòåðíûõ ñòðóêòóð áûëà ïðîâåäåíà ñ ïîìîùüþ êâàçèíüþòî-

íîâñêîãî ìåòîäà ñ óñëîâèåì ñõîäèìîñòè: âñå ñèëû íà êàæäîì àòîìå äîëæ-

íû áûòü ìåíüøå 0.01 åÂ/�A:

max
a

| ~Fa| < fmax,

ãäå ~Fa - ñèëû íà êàæäîì àòîìå.

Êâàçèíüþòîíîâñêèå ìåòîäû îñíîâàíû íà íàêîïëåíèè èíôîðìàöèè î êðè-

âèçíå öåëåâîé ôóíêöèè ïî íàáëþäåíèÿì çà èçìåíåíèåì ãðàäèåíòà, ÷åì

ïðèíöèïèàëüíî îòëè÷àþòñÿ îò íüþòîíîâñêèõ ìåòîäîâ. Êëàññ êâàçèíüþòî-

íîâñêèõ ìåòîäîâ èñêëþ÷àåò ÿâíîå ôîðìèðîâàíèå ìàòðèöû Ãåññå, çàìåíÿÿ

åå íåêîòîðûì ïðèáëèæåíèåì (íàïðèìåð, åäèíè÷íîé ìàòðèöåé). Ìåòîä, èñ-
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ïîëüçóåìûé â ðåëàêñàöèè, íàçûâàåòñÿ ìåòîäîì Áðîéäåíà-Ôëåò÷åðà-Ãîëüäôàðáà-

Øàííî (BFGS). Îí èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðåøåíèÿ íåëèíåéíûõ çàäà÷ îïòè-

ìèçàöèè. Äàííûé ìåòîä ÿâëÿåòñÿ àïïðîêñèìàöèåé ìåòîäà Íüþòîíà. Íà-

ïðàâëåíèå ïîèñêà pk íà øàãå k íàõîäèòñÿ èç ðåøåíèÿ àíàëîãà óðàâíåíèÿ

Íüþòîíà:

Bkpk = −∇f(xk), (21)

ãäå Bk - ïðèáëèæåíèå ìàòðèöû Ãåññå, êîòîðàÿ îáíîâëÿåòñÿ íà êàæäîì øà-

ãå, ∇f(xk) - ãðàäèåíò ôóíêöèè, âû÷èñëåííîé â òî÷êå xk. Äëÿ íàõîæäåíèÿ

ñëåäóþùåé òî÷êè xk+1 èñïîëüçóåòñÿ àëãîðèòì ëèíåéíîãî ïîèñêà â íàïðàâ-

ëåíèè pk. Âìåñòî òîãî, ÷òîáû ïåðåñ÷èòûâàòü ìàòðèöó Ãåññå â òî÷êå xk+1,

àïïðîêñèìèðîâàííûé ãåññèàí íà øàãå k îáíîâëÿåòñÿ ïóòåì ïðèáàâëåíèÿ

äâóõ ìàòðèö:

Bk+1 = Bk + Uk + Vk (22)

Îáå ìàòðèöû Uk è VK ñèììåòðè÷íû è ðàíãà îäèí, íî îíè èìåþò ðàç-

ëè÷íûé áàçèñ. Âìåñòå îíè îáðàçóþò ìàòðèöó îáíîâëåíèé âòîðîãî ðàíãà,

óñòîé÷èâóþ ê ïðîáëåìàì ìàñøòàáèðîâàíèÿ. Íà îáíîâëåíèå êâàçèíüþòî-

íîâñêèé ìåòîä íàêëàäûâàåò ñëåäóþùåå óñëîâèå:

Bk+1(xk+1 − xk) = ∇f(xk+1)−∇f(xk) (23)

Äàëåå ïðèâåäåí àëãîðèòì èñïîëüçóåìîãî êâàçèíüþòîíñêîãî ìåòîäà: Íà÷è-

íàÿ ñ íà÷àëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ x0 è ìàòðèöû Ãåññå B0, ñëåäóþùèå øàãè

ïîâòîðÿþòñÿ, ïîêà x íå ñîéäåòñÿ äî ðåøåíèÿ:

1. Íàõîæäåíèå íàïðàâëåíèÿ pk, ðåøàÿ: Bkpk = −∇f(xk).

2. Ëèíåéíûé ïîèñê, ñ öåëüþ íàõîæäåíèÿ ïîäõîäÿùåãî øàãà αk â íàïðàâ-

ëåíèè, íàéäåííîì íà ïåðâîì øàãå, çàòåì îáíîâëåíèå xk+1 = xk + αkpk.

3. Ïðèñâîèòü sk = αpk.

4. yk = ∇f(xk+1)−∇f(xk).

5. Bk+1 = Bk +
yky

T
k

yT
k sk

− Bksks
T
k Bk

sTk Bksk
.

f(x) - ìèíèìèçèðóåìàÿ ôóíêöèÿ. Ñõîäèìîñòü ïðîâåðÿåòñÿ: |∇f(xk)|.

Èç-çà ïðîáëåì ñî ñõîäèìîñòüþ, Ôåðìè áûëà óñòàíîâëåíà øèðèíà ðàñïðå-

äåëåíèÿ 0.025 åÂ. Ýòà òåìïåðàòóðà ñîîòâåòñòâóåò òåïëîâîé ýíåðãèè ýëåê-

òðîíà ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå.

Èñïîëüçîâàëàñü ñåòêà 0.17 �A. Áûëè ïîñòàâëåíû àïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷-

íûå óñëîâèÿ äëÿ âû÷èñëèòåëüíîé ÿ÷åéêè, è áûëî óñòàíîâëåíî 7 �A ïóñòî-
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ãî ïðîñòðàíñòâà âîêðóã êëàñòåðà âî âñåõ íàïðàâëåíèÿõ. Äëÿ íàõîæäåíèÿ

ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ñîïðÿæåííîãî ãðàäèåíòà. Â

êà÷åñòâå îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî ôóíêöèîíàëà èñïîëüçîâàëñÿ Perdew,

Burke, Ernzerhof (PBE) [23]. Ðàñ÷åòû êëàñòåðà áûëè ñïèí-ñïàðåííûå, èñ-

ïîëüçóÿ òîëüêî ãàììà-òî÷êó.

Ðåëàêñàöèÿ -ÎÍ ìîëåêóëû ïðîõîäèëà ñ òåì æå íàáîðîì íàñòðîåê, ÷òî è

äëÿ êëàñòåðîâ.

Äëèíû ñâÿçåé ìåæäó àòîìàìè áûëè âû÷èñëåíû ñ ïîìîùüþ ïðîñòîãî êîäà

íà ÿçûêå Python, íàïèñàííîãî Ñàìè Àóâèíåí. Ñóòü ýòîé íåáîëüøîé ïðî-

ãðàììû ñîñòîèò â òîì, ÷òî ñíà÷àëà îïðåäåëÿþòñÿ íàçâàíèÿ àòîìîâ è çàòåì

ñ÷èòàåòñÿ äëèíà ñâÿçè, åñëè îíà íå äëèííåå, ÷åì ñóììà èîííûõ ðàäèóñîâ

àòîìîâ â ñâÿçè. Íàïðèìåð, Ti-O ñâÿçü áóäåò ïîñ÷èòàíà, åñëè îíà ìåíüøå,

÷åì 2.20 �A, ñâÿçü òèòàí- òèòàí ñ÷èòàåòñÿ íåîáîðâàííîé, åñëè ðàññòîÿíèå

ìåæäó íèìè ìåíüøå, ÷åì 2.94 �A(ñì. òàáë. 1). Çíà÷åíèÿ èîííûõ ðàäèóñîâ

áûëè âçÿòû èç òàáëèöû GDIS [24].

Òàáëèöà 1: Íàèáîëüøèå âîçìîæíûå äëèíû ñâÿçåé, èñïîëüçóåìûå â ðàñ÷å-
òàõ.

ñâÿçü max_dist[�A]

Ti-O 2.20
Ti-H 1.80
Ti-Ti 2.94
O-O 1.46
H-H 0.66
O-H 1.06

Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà

Äëÿ èçó÷åíèÿ ýôôåêòà -ÎÍ íà çîííóþ ñòðóêòóðó êëàñòåðîâ, áûëè ïðîâå-

äåíû ðàñ÷åòû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (Density of States (DOS)), èñïîëüçóÿ

ïðàêòè÷åñêè òàêèå æå íàñòðîéêè, ÷òî è ïðè ñòðóêòóðíîé îïòèìèçàöèè.

Ðàçíèöà çàêëþ÷àëàñü â òîì, ÷òî áûëî ïîñòàâëåíî óñëîâèå ñõîäèìîñòè âñåõ

ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé, êðîìå äåñÿòè âûñøèõ. Ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé áû-

ëè ïîëó÷åíû â 2000 òî÷åê ñ íîðìàëüíûì ãàóññîâûì ðàçìûòèåì 0.1 åÂ.
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Ïðè ïîäñ÷åòå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ -ÎÍ 2 óðîâíÿ áûëî äîáàâëåíî,

÷òîáû îáëåã÷èòü âû÷èñëåíèå. Ýòè 2 óðîâíÿ íå äîëæíû áûëè ñõîäèòüñÿ.

Âñå èëëþñòðàöèè ñòðóêòóð áûëè ïîëó÷åíû ñ ïîìîùüþ êðîññ-ïëàòôîðìåííîãî

ðåäàêòîðà ìîëåêóë - Avogadro [25]. Ãðàôèêè ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé áûëè

èçîáðàæåíû ñ ïîìîùüþ ãðàôè÷åñêîé óòèëèòû ñ îòêðûòûì êîäîì - Gnuplot

[26].
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3 Ðåçóëüòàòû

3.1 Ñòðóêòóðíàÿ ðåëàêñàöèÿ

Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàëèñü äâà êëàñòåðà èç 16 ìîëåêóë TiO2: ñòðóê-

òóðà À (Ðèñ. 1 è 2) è Á (Ðèñ. 3 è 4). Àòîìû òèòàíà èçîáðàæåíû íà ðèñóíêàõ

ñåðûì öâåòîì, à êèñëîðîä - êðàñíûì. Íà ïîâåðõíîñòè ñòðóêòóðû Á ïðè-

ñóòñâóþò 4 íèçêîêîîðäèíèðîâàííûõ àòîìà êèñëîðîäà. [27]

Ðèñ. 1: Ñòðóêòóðà À, âèä 1. Ðèñ. 2: Ñòðóêòóðà À, âèä 2.

Ðèñ. 3: Ñòðóêòóðà Á, âèä 1. Ðèñ. 4: Ñòðóêòóðà Á, âèä 2.

Ðàññìàòðèâàåìûå ñòðóêòóðû áûëè âûðåçàíû èç îáúåìíîãî ìàòåðèàëà ñ

ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ïàðàìåòðàìè ðåøåòêè è áûëè ïðåäâàðèòåëüíî îïòè-

ìèçèðîâàíû â ïðåäûäóùèõ èññëåäîâàíèÿõ èññëåäîâàòåëüñêîé ãðóïïû [2].

Ðåëàêñàöèÿ áûëà ïðîâåäåíà ñ ïîìîùüþ ïàêåòà GPAW, ïàðàìåòðû ðàñ÷å-

òîâ áûëè óêàçàíû â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå. Îïòèìèçèðîâàííàÿ ñòðóêòóðà

À èçîáðàæåíà íà ðèñóíêàõ 5 è 6, ñòðóêòóðà Á - íà ðèñóíêàõ 7 è 8.
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Ñðàâíåíèå ïîëíûõ ýíåðãèé äâóõ êëàñòåðîâ ïîêàçàëî, ÷òî ñòðóêòóðà À

ÿâëÿåòñÿ áîëåå óñòîé÷èâîé (-402.130 åÂ), ÷åì ñòðóêòóðà Á (-398.951 åÂ).

Íåñòàáèëüíîñòü âòîðîé ñòðóêòóðû îáóñëàâëèâàåòñÿ íàëè÷èåì íèçêîêîîð-

äèíèðîâàííûõ àòîìîâ êèñëîðîäà íà ïîâåðõíîñòè ñòðóêòóðû Á.

Ðèñ. 5: Ðåëàêñèðîâàííàÿ
ñòðóêòóðà À, âèä 1.

Ðèñ. 6: Ðåëàêñèðîâàííàÿ
ñòðóêòóðà À, âèä 2.

Ðèñ. 7: Ðåëàêñèðîâàííàÿ
ñòðóêòóðà Á, âèä 1.

Ðèñ. 8: Ðåëàêñèðîâàííàÿ
ñòðóêòóðà Á, âèä 2.

Ñëåäóþùèì ýòàïîì ÿâëÿëîñü ïðèñîåäèíåíèå -OH ãðóïïû íà ïîâåðõíîñòü

êëàñòåðîâ. Ñíà÷àëà áûëà ïðîâåäåíà ðåëàêñàöèÿ ãèäðîêñèëüíîé ãðóïïû ñ

ïîìîùüþ GPAW, ñ öåëüþ ïîëó÷èòü îïòèìèçèðîâàííóþ äëèíó ñâÿçè ìåæ-

äó O è Í. Ïðåäïî÷òèòåëüíîå ìåñòî äëÿ ïîãëîùåíèÿ ãèäðîêñèëüíîé ãðóïïû

è äëèíà ñâÿçè ìåæäó àòîìîì òèòàíà íà ïîâåðõíîñòè è ãðóïïû ÎÍ (1.91 �A)

áûëè íàéäåíû â ðåçóëüòàòå èçó÷åíèÿ ïðåäûäóùèõ èññëåäîâàíèé è ñ ïîìî-

ùüþ òåñò-ðàñ÷åòîâ â ðåäàêòîðå Avogadro [25, 28].

Èç ïðåäûäóùèõ ðåçóëüòàòîâ áûëî íàéäåíî, ÷òî íàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëü-
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íûìè ïîçèöèÿìè äëÿ àäñîðáöèè ÿâëÿþòñÿ àòîìû òèòàíà ñ íåäîñòàòî÷íûì

êîëè÷åñòâîì ïðèñîåäèíåííûõ àòîìîâ êèñëîðîäà. Òàê êàê â äàííûõ ñòðóê-

òóðàõ àòîìû òèòàíà ÿâëÿþòñÿ 4- è 5-êîîðäèíèðîâàííûìè, áûëè âûáðàíû

àòîìû òèòàíà ñ ÷åòûðüìÿ ïðèñîåäèíåííûìè àòîìàìè êèñëîðîäà êàê âîç-

ìîæíîå ïðåäïî÷òèòåëüíîå ìåñòî ïðèñîåäèíåíèÿ ãèäðîêñèëüíîé ãðóïïû.

Áûëè ïðîâåäåíû òåñòîâûå ðàñ÷åòû ñ òðåìÿ âåðõíèìè àòîìàìè òèòàíà íà

ïîâåðõíîñòè. Ãðóïïà ÎÍ áûëà ïîî÷åðåäíî ïðèñîåäèíåíà ê êàæäîìó èç

òðåõ âûáðàííûõ àòîìîâ òèòàíà íà ïîâåðõíîñòè íàíîêëàñòåðîâ. Ïîëó÷åí-

íûå ñòðóêòóðû áûëè ðåëàêñèðîâàíû ñ ïîìîùüþ âñòðîåííîãî â ðåäàêòîð

Avogadro îïòèìèçàòîðà, èñïîëüçóÿ óíèâåðñàëüíîå ñèëîâîå ïîëå, êîòîðîå

ïîäõîäèò äëÿ âñåé ïåðèîäè÷åñêîé òàáëèöû õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ, â òîì

÷èñëå è äëÿ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ, òàêèõ êàê Ti [29]. Ïî èòîãàì ðåëàêñà-

öèè áûëà íàéäåíà ñòðóêòóðà ñ ìèíèìàëüíîé ýíåðãèåé, è ïîëó÷åííûå íà-

÷àëüíûå êîîðäèíàòû ñòàëè âõîäíûìè äàííûìè äëÿ ðåëàêñàöèè ñ ïîìîùüþ

ïàêåòà GPAW. Êîíå÷íûå îïòèìèçèðîâàííûå ñòðóêòóðû ïðåäñòàâëåíû íà

ðèñóíêàõ 9-12.

Ïîëíûå ýíåðãèè ýòèõ êëàñòåðîâ: -413.05 åÂ è -412.04 åÂ äëÿ ñòðóêòóðû

À è Á ñîîòâåòñòâåííî. Ïåðâàÿ ñòðóêòóðà ÿâëÿåòñÿ íà 1.01 åÂ áîëåå ñòà-

áèëüíîé, ÷åì ñòðóêòóðà ñ íèçêîêîîðäèíèðîâàííûìè àòîìàìè êèñëîðîäà.

Òàêèì îáðàçîì, ñòðóêòóðà À ÿâëÿåòñÿ áîëåå óñòîé÷èâîé äî è ïîñëå ãèä-

ðîêñèëèðîâàíèÿ, ïî ñðàâíåíèþ ñî ñòðóêòóðîé Á.

Ðèñ. 9: Ðåëàêñèðîâàííàÿ
ñòðóêòóðà À ñ ÎÍ, âèä 1.

Ðèñ. 10: Ðåëàêñèðîâàííàÿ
ñòðóêòóðà À ñ ÎÍ, âèä 2.

Â òàáëèöå 2 ïðåäñòàâëåíà èíôîðìàöèÿ î êîëè÷åñòâå ñâÿçåé â îïòèìèçèðî-

âàííûõ ñòðóêòóðàõ áåç ãðóïïû ÎÍ è ïîñëå ïðèñîåäèíåíèÿ ãèäðîêñèëüíîé

ãðóïïû. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ ñâÿçü ìåæäó íèæíèì àòîìîì êèñëîðîäà (Î3 íà
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Ðèñ. 11: Ðåëàêñèðîâàííàÿ
ñòðóêòóðà Á ñ ÎÍ, âèä 1.

Ðèñ. 12: Ðåëàêñèðîâàííàÿ
ñòðóêòóðà Á ñ ÎÍ, âèä 2.

ðèñóíêàõ 13-16) è àòîìîì òèòàíà (Ti1 íà ðèñóíêàõ 13-16), ê êîòîðîìó áûëà

ïðèñîåäèíåíà ãðóïïà ÎÍ, îáðûâàåòñÿ. Ãèäðîêñèë âûçûâàåò ñìåùåíèå àòî-

ìà òèòàíà èç ïëîñêîñòè. Â ñòðóêòóðå Á áîëüøå îáîðâàííûõ ñâÿçåé ìåæäó

àòîìàìè òèòàíà è êèñëîðîäà. Èíòåðåñíûé ôàêò, ÷òî â ñòðóêòóðå À îáðû-

âàåòñÿ îäíà Ti-O ñâÿçü, à â ñòðóêòóðå Á, íàîáîðîò, âîçíèêàåò íîâàÿ ñâÿçü

ìåæäó òèòàíîì è êèñëîðîäîì. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî ïðè âû÷èñëåíèè êî-

ëè÷åñòâà ñâÿçåé, ñâÿçü ñ÷èòàëàñü îáîðâàííîé, åñëè åå äëèíà ïðåâûøàëà

ñóììó èîííûõ ðàäèóñîâ àòîìîâ â íåé, è îíà íåîáÿçàòåëüíî ÿâëÿåòñÿ îáî-

ðâàííîé â õèìè÷åñêîì èëè ôèçè÷åñêîì ñìûñëå.

Íà ðèñóíêàõ 13-16 áîëåå ïîäðîáíî èçîáðàæåíà îáîðâàííàÿ ñâÿçü ìåæäó

àòîìîì òèòàíà ñ ïðèñîåäèíåííîé ÎÍ ãðóïïîé è êèñëîðîäà.

Òàáëèöà 2: Êîëè÷åñòâî ñâÿçåé â ñòðóêòóðàõ äî è ïîñëå ïðèñîåäèíåíèÿ ÎÍ.
(Êðèòåðèé îïðåäåëåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ëè ñâÿçü îáîðâàííîé èëè íåò îïèñûâà-
ëîñü ðàíåå â ðàçäåëå Ðàñ÷åòû)

ñòðóêòóðà nTi−O nTi−Ti nO−H nAll

A+OH 69 12 1 82
A+OH (ðåë) 67 11 1 79

Á+OH 73 8 1 82
Á+OH (ðåë) 65 9 1 75

Èç òàáëèöû 3 âèäíî, ÷òî ñðåäíÿÿ äëèíà ñâÿçåé â ñòðóêòóðàõ, ðåëàêñèðî-

âàííûõ ñ ãðóïïîé ÎÍ, êîðî÷å íà 0.5%, ÷åì â ñòðóêòóðàõ äî ðåëàêñàöèè.

Äðóãèìè ñëîâàìè, äàííûå ñòðóêòóðû ñòàëè áîëåå êîìïàêòíûìè.
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Ðèñ. 13: Àòîì òèòàíà ñ ïðè-
ñîåäèíåííîé ÎÍ ãðóïïîé è
áëèæàéøèå àòîìû äî ðåëàê-
ñàöèè. Ñëó÷àé ñòðóêòóðû À.

Ðèñ. 14: Àòîì òèòàíà ñ ïðèñî-
åäèíåííîé ÎÍ ãðóïïîé è áëè-
æàéøèå àòîìû ïîñëå ðåëàê-
ñàöèè. Ñëó÷àé ñòðóêòóðû À.

Äëèíà ñâÿçè ìåæäó àòîìîì êèñëîðîäà è âîäîðîäà â ãèäðîêñèëüíîé ãðóïïå

ñòàëà íà 3% êîðî÷å. Ñâÿçü ìåæäó òèòàíîì è êèñëîðîäîì èç ãðóïïû ÎÍ

ñîêðàòèëàñü íà 6% â ñòðóêòóðå À è íà 0.5% â ñòðóêòóðå Á.

Òàáëèöà 3: Ñðåäíèå äëèíû ñâÿçåé â ñòðóêòóðàõ ñ ïðèñîåäèíåííîé ãðóïïîé
ÎÍ äî è ïîñëå ðåëàêñàöèè.

ñòðóêòóðà dTi−O[�A] dTi−Ti[�A] dO−H [�A] Âñå [�A]

A+OH 1.87 2.79 0.99 2.00
A+OH (ðåë) 1.87 2.83 0.97 1.99

Á+ÎÍ 1.90 2.83 0.99 1.98
Á+OH (ðåë) 1.86 2.87 0.97 1.97

Ðåçóëüòàòû èç òàáëèö 2-3 äëÿ ñòðóêòóðû À õîðîøî ñîîòíîñÿòñÿ ñ ðåçóëüòà-

òàìè èç [1] äëÿ êëàñòåðà àíàòàçà (TiO2)16, îïòèìèçèðîâàííîãî ñ ïîìîùüþ

B3LYP/VDZ.

Èç èíôîðìàöèè, ïðåäñòàâëåííîé â òàáëèöå 4 ìîæíî ïðèéòè ê çàêëþ÷åíèþ,

÷òî ãðóïïà ÎÍ âûçûâàåò ðàñòÿæåíèå êëàñòåðà â íàïðàâëåíèè x (7% è

8% äëÿ ñòðóêòóð À è Á ñîîòâåòñòâåííî) è íàïðàâëåíèè z (17% è 19%)

è ñæàòèè â íàïðàâëåíèè y (4.5% and 10%). Òàêèì îáðàçîì, ãðóïïà -ÎÍ

äåëàåò ñòðóêòóðó áîëåå êîìïàêòíîé, ïðî÷íîé, à òàêæå âûòÿãèâàåò åå.
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Ðèñ. 15: Àòîì òèòàíà ñ ïðè-
ñîåäèíåííîé ÎÍ ãðóïïîé è
áëèæàéøèå àòîìû äî ðåëàê-
ñàöèè. Ñëó÷àé ñòðóêòóðû Á.

Ðèñ. 16: Àòîì òèòàíà ñ ïðèñî-
åäèíåííîé ÎÍ ãðóïïîé è áëè-
æàéøèå àòîìû ïîñëå ðåëàê-
ñàöèè. Ñëó÷àé ñòðóêòóðû Á.

Òàáëèöà 4: Ðàçìåðû êëàñòåðà ïî òðåì íàïðàâëåíèÿì (x, y è z).(íà âñåõ
ðèñóíêàõ ñ èçîáðàæåíèåì ñòðóêòóð êðàñíîé ñòðåëêîé îáîçíà÷åíî íàïðàâ-
ëåíèå x, çåëåíîé - y è ñèíåé - z)

ñòðóêòóðà x[�A] y[�A] z[�A] Ñðåäí. [�A]

A+OH 6.09 10.57 9.64 8.77

A+OH (ðåë) 6.54 10.09 11.28 9.31
Á+OH 5.51 10.29 9.71 8.50

Á+OH (ðåë) 5.94 9.25 11.55 8.91

3.2 Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà

Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ ñòðóêòóð ñ àäñîðáèðîâàííîé ãðóï-

ïîé ÎÍ áûëè ïîñòðîåíû ãðàôèêè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (Density of States

(DOS)) äëÿ âñåõ ñòðóêòóð, ðàññìîòðåííûõ â ðàáîòå.

Â ñëó÷àå ñòðóêòóðû À çîíà ïðîâîäèìîñòè ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíèëàñü, â

òî âðåìÿ êàê âàëåíòíàÿ çîíà ñòàëà áîëåå ðàâíîìåðíîé (Ðèñ. 17). Îáùèé

âèä çîííîé ñòðóêòóðû îñòàëñÿ ïðàêòè÷åñêè íåèçìåííûì, íî çîíà ìåæäó

Âûñøåé Çàíÿòîé Ìîëåêóëÿðíîé Îðáèòàëüþ (ÂÇÌÎ) è Íèçøåé Ñâîáîä-

íîé Ìîëåêóëÿðíîé Îðáèòàëüþ (ÍÑÌÎ) ñòàëà ïî÷òè ðàâíîé íóëþ. Íåçà-

ïîëíåííîå ñîñòîÿíèå, ðàñïîëîæåííîå ñðàçó âûøå âàëåíòíîé çîíû, âûçâàëî

òàêóþ íåáîëüøóþ ðàçíèöó ìåæäó ÂÇÌÎ è ÍÑÌÎ, íî, êàê ìîæíî óâèäåòü
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Ðèñ. 17: Ñðàâíåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé êëàñòåðà À è êëàñòåðà À ñ ÎÍ.
(Ãðàíèöû ìåæäó ÂÇÌÎ è ÍÑÌÎ èçîáðàæåíû ïóíêòèðîì)

íà ðèñóíêå 17, ôóíäàìåíòàëüíàÿ çàïðåùåííàÿ çîíà âñå åùå ïðèñóòñòâóåò

â ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå.

Èç ðèñóíêà 18 âèäíî, ÷òî çîííàÿ ñòðóêòóðà êëàñòåðà Á èìååò áîëåå ëî-

êàëèçîâàííûå ñîñòîÿíèÿ â âàëåíòíîé çîíå è çîíå ïðîâîäèìîñòè. Îáå çî-

íû øèðå, ÷åì ïîñëå ïðèñîåäèíåíèÿ -ÎÍ ãðóïïû. Ñ ãèäðîêñèëüíîé ãðóï-

ïîé íà ïîâåðõíîñòè çîííàÿ ñòðóêòóðà ñòàëà áîëåå íåïðåðûâíîé, çàïðåùåí-

íàÿ çîíà ðàñøèðèëàñü, íåñìîòðÿ íà çíà÷èòåëüíîå ñîêðàùåíèå çîíû ìåæäó

ÂÇÌÎ è ÍÑÌÎ. Ðàñøèðåíèå çàïðåùåííîé çîíû ïðîèçîøëî âåðîÿòíî èç-

çà ñòàáèëèçèðóþùåãî ýôôåêòà àòîìà âîäîðîäà íà íèçêîêîîðäèíèðîâàííûå

àòîìû êèñëîðîäà íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà.

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû õîðîøî ñîîòíîñÿòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííû-

ìè Ñàìè Àóâèíåí [3]. Îí èçó÷àë ýôôåêò âëèÿíèÿ øåñòè ãðóïï -ÎÍ íà

ïîâåðõíîñòè íàíîêëàñòåðà àíàòàçà. Â ñëó÷àå øåñòè ãèäðîêñèëüíûõ ãðóïï

ïîâåäåíèå çîíû ÂÇÌÎ-ÍÑÌÎ àíàëîãè÷íîå.

Óìåíüøåííîå ðàññòîÿíèå ìåæäó ÂÇÌÎ è ÍÑÌÎ óìåíüøàåò ãðàíèöó ïî-

ãëîùåíèÿ, ïåðåäâèãàÿ åå íà äëèíû âèäèìîãî ñâåòà. Òàê êàê ôóíäàìåíòàëü-

íàÿ çàïðåùåíàÿ çîíà âñå åùå ïðèñóòñòâóåò â ñëó÷àå (TiO2)16+OH, íåáîëü-
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Ðèñ. 18: Ñðàâíåíèå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé êëàñòåðà Á è êëàñòåðà Á ñ ÎÍ.

øîå ðàññòîÿíèå ìåæäó ÂÇÌÎ è ÍÑÌÎ èìååò òîëüêî íåáîëüøîå âëèÿíèå

íà ïîãëîùåíèå ñâåòà ÷àñòèöåé.

Îñíîâûâàÿñü íà äàííûõ ðåçóëüòàòàõ, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ãðóïïà -ÎÍ

îêàçûâàåò çíà÷èòåëüíîå âëèÿíèå íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó êëàñòåðà. Ðàç-

íèöà ìåæäó ÂÇÌÎ è ÍÑÌÎ íåâåëèêà, íî çàïðåùåííàÿ çîíà ïðèñóòñòâóåò

â çîííîé ñòðóêòóðå. Ýíåðãèè ÂÇÌÎ è ÍÑÌÎ, à òàêæå øèðèíà âàëåíòíîé

çîíû è çîíû ïðîâîäèìîñòè õàðàêòåðèçóþò ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà ìàòåðèà-

ëà. ×èñëîâûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèé óêàçàíû â òàáëèöå 5. Â ïîñëåäíåì ñòîëáöå

óêàçàíà ïðèáëèòåëüíî ðàñ÷èòàííàÿ øèðèíà ðåàëüíîé çàïðåùåííîé çîíû

äëÿ ãèäðîêñèëèðîâàííûõ ñòðóêòóð.

Óìåíüøåíèå ãðàíèöû ïîãëîùåíèÿ äåëàåò îêñèä òèòàíà áîëåå ýôôåêòèâ-

íûì ôîòîêàòàëèçàòîðîì, òàê êàê ëåã÷å âîçáóäèòü ýëåêòðîíû â ñèñòåìå.

Ïîìèìî ýòîãî, ïðèñîåäèíåíèå ãðóïïû -ÎÍ ìîæåò âëèÿòü íà öâåò ÷àñòèö,

ìåíÿÿ åãî îò ïðîçðà÷íîãî ê áîëåå îïàêîâîìó. Ñòàáèëèçàöèÿ çîííîé ñòðóê-

òóðû â ñëó÷àå êëàñòåðà Á îçíà÷àåò, ÷òî ìàòåðèàë ñòàíîâèòñÿ áîëåå ïðî÷-

íûì è óñòîé÷èâûì.
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Òàáëèöà 5: Èíôîðìàöèÿ îá ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå äëÿ êëàñòåðîâ Ti16O32

(âñå ýíåðãèè óêàçàíû â åÂ). * â ïîñëåäíåì ñòîëáöå øèðèíà çàïðåùåííîé
çîíû áûëà âû÷èñëåíà êàê ðàçíîñòü ìåæäó êðàÿìè âàëåíòíîé çîíû è çîíû
ïðîâîäèìîñòè

ñòðóêòóðà ÂÇÌÎ ÍÑÌÎ
ÂÇÌÎ-
ÍÑÌÎ

çàïðåùåííàÿ
çîíà

(ïðèìåðíî*)
A -7.00590 -4.17140 2.83450 -

A+OH (rel) -7.28223 -7.27482 0.00741 2.953811
Á -6.50806 -5.39686 1.11120 -

Á+OH (rel) -7.08577 -7.08435 0.00142 2.26096
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4 Çàêëþ÷åíèå

Â äàííîé ðàáîòå ðàññìîòðåí ýôôåêò ãèäðîêñèëüíîé ãðóïïû (-ÎÍ) íà ñòðóê-

òóðó è ýëåêòðè÷åñêèå ñâîéñòâà äâóõ íàíîêëàñòåðîâ îêñèäà òèòàíà, îòëè-

÷àâøèõñÿ êîîðäèíàöèåé àòîìîâ. Â õîäå ðàáîòû áûëà ïðîâåäåíà ðåëàê-

ñàöèÿ êëàñòåðîâ, âûðåçàííûõ èç îáúåìíîãî ìàòåðèàëà. Ðåëàêñàöèÿ îñó-

ùåñòâëÿëàñü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììíîãî ïàêåòà GPAW. Ïðè îïòèìèçàöèè

ñòðóêòóðû áûë èñïîëüçîâàí êâàçèíüþòîíîâñêèé ìåòîä. Áîëåå ñòàáèëüíîé

ñòðóêòóðîé îêàçàëñÿ êëàñòåð ñ äîñòàòî÷íîé êîîðäèíàöèåé àòîìîâ, ÷òî è

ñëåäîâàëî îæèäàòü.

Áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû êîëè÷åñòâà ñâÿçåé ìåæäó àòîìàìè â ñòðóêòó-

ðàõ, äëèí ñâÿçåé è ðàçìåðîâ íàíîêëàñòåðîâ. Â ðåçóëüòàòå àíàëèçà ïîëó-

÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ, áûëî çàêëþ÷åíî, ÷òî ãðóïïà -ÎÍ äåëàåò ñòðóêòóðó

áîëåå êîìïàêòíîé è âûòÿíóòîé, ïðè ýòîì ðâåòñÿ ñâÿçü, ñîåäèíÿþùàÿ àòîì

òèòàíà, ê êîòîðîìó áûëà ïðèñîåäèíåíà ãðóïïà, è íèæíèé àòîì êèñëîðîäà.

Êîìïàêòíîñòü ñòðóêòóð ìîæåò îçíà÷àòü ïîâûñèâøóþñÿ ïðî÷íîñòü ìàòå-

ðèàëà.

Ñ öåëüþ ðàññìîòðåíèÿ âëèÿíèÿ ãèäðîêñèëüíîé ãðóïïû íà ýëåêòðîííóþ

ñòðóêòóðó êëàñòåðîâ, áûëè ðàñ÷èòàíû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé. Áûëî ïîêà-

çàíî, ÷òî -ÎÍ ãðóïïà ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé ïîÿâëåíèÿ äåôåêòíîãî ñîñòîÿ-

íèÿ ñðàçó ïîñëå âàëåíòíîé çîíû, ÷òî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ðàçíèöà ìåæäó

ÂÇÌÎ è ÍÑÌÎ ñòàíîâèòñÿ ïðàêòè÷åñêè ðàâíà íóëþ. Òàêîå íåçíà÷èòåëü-

íîå ñîñòîÿíèå ìåæäó ýòèìè äâóìÿ ýíåðãèÿìè îçíà÷àåò óìåíüøåíèå ãðà-

íèöû ïîãëîùåíèÿ, ÷òî äåëàåò èññëåäóåìûå ÷àñòèöû áîëåå ýôôåêòèâíûìè

â ôîòîêàòàëèçå, à òàêæå ìåíåå ïðîçðà÷íûìè. Â ñëó÷àå êëàñòåðà ñ íèç-

êîêîîðäèíèðîâàííûìè àòîìàìè êèñëîðîäà íà ïîâåðõíîñòè íàáëþäàåòñÿ

ðàñøèðåíèå çàïðåùåííîé çîíû, íî ñóæåíèå ÂÇÌÎ-ÍÑÌÎ è ñòàáèëèçà-

öèÿ çîííîé ñòðóêòóðû. Ñòàáèëèçàöèÿ îçíà÷àåò, ÷òî ñòðóêòóðà ñòàëà áîëåå

óñòîé÷èâîé.

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû áóäóò äàëåå èñïîëüçîâàòüñÿ â ïðîåêòå, ïîñâÿùåí-

íîì èññëåäîâàíèþ ñâîéñòâ íàíî÷àñòèö îêñèäà òèòàíà [2].
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5 Ïðèëîæåíèå À. Îõðàíà òðóäà

Îñíîâíûå íàãðóçêè ïðè âûïîëíåíèè äàííîé ðàáîòû: èíòåëëåêòóàëüíûå,

ýìîöèîíàëüíûå, çðèòåëüíûå, è, â ìåíüøåé ñòåïåíè, ñëóõîâûå. Âñÿ ðàáîòà

ïðîâîäèëàñü çà ïåðñîíàëüíûì êîìïüþòåðîì è çà ïèñüìåííûì ñòîëîì, íà-

òóðíûå ýêñïåðèìåíòû îòñóòñòâîâàëè. Îðãàíèçàöèÿ ðàáîòû äîëæíà ïðîâî-

äèòüñÿ â ýòîì ñëó÷àå ñîãëàñíî ÑíèÏ 2.2.2/2.41340-03. Ïî ïðèðîäå äåéñòâèÿ

âðåäíûå è îïàñíûå ôàêòîðû ïîäðàçäåëÿþòñÿ íà ñëåäóþùèå ãðóïïû:

� ôèçè÷åñêèå ôàêòîðû: òåìïåðàòóðà, âëàæíîñòü è ïîäâèæíîñòü âîçäóõà,

íåèîíèçèðóþùèå ýëåêòðîìàãíèòíûå èçëó÷åíèÿ (óëüòðàôèîëåòîâîå, âèäè-

ìîå, èíôðàêðàñíîå, ëàçåðíîå, ìèêðîâîëíîâîå, ðàäèî÷àñòîòíîå, íèçêî÷à-

ñòîòíîå), ñòàòè÷åñêîå, ýëåêòðè÷åñêèå è ìàãíèòíûå ïîëÿ, èîíèçèðóþùèå

èçëó÷åíèÿ, ïðîèçâîäñòâåííûé øóì, âèáðàöèÿ (ëîêàëüíàÿ, îáùàÿ), óëüòðà-

çâóê, àýðîçîëè ïðåèìóùåñòâåííî ôèáðîãåííîãî äåéñòâèÿ (ïûëè), îñâåùåí-

íîñòü (îòñóòñòâèå åñòåñòâåííîãî îñâåùåíèÿ, íåäîñòàòî÷íàÿ îñâåùåííîñòü,

ïîâûøåííàÿ óëüòðàôèîëåòîâàÿ ðàäèàöèÿ);

� õèìè÷åñêèå ôàêòîðû, â òîì ÷èñëå íåêîòîðûå âåùåñòâà áèîëîãè÷åñêîé

ïðèðîäû (àíòèáèîòèêè, âèòàìèíû, ãîðìîíû, ôåðìåíòû);

� áèîëîãè÷åñêèå ôàêòîðû: ïàòîãåííûå ìèêðîîðãàíèçìû, ìèêðîîðãàíèçìû

ïðîäóöåíòû, ïðåïàðàòû, ñîäåðæàùèå æèâûå êëåòêè è ñïîðû ìèêðîîðãà-

íèçìîâ, áåëêîâûå ïðåïàðàòû;

� ôàêòîðû òðóäîâîãî ïðîöåññà, õàðàêòåðèçóþùèå òÿæåñòü ôèçè÷åñêîãî

òðóäà: ôèçè÷åñêàÿ äèíàìè÷åñêàÿ íàãðóçêà, ìàññà ïîäíèìàåìîãî è ïåðå-

ìåùàåìîãî ãðóçà, ñòåðåîòèïíûå ðàáî÷èå äâèæåíèÿ, ñòàòè÷åñêàÿ íàãðóçêà,

ðàáî÷àÿ ïîçà, íàêëîíû êîðïóñà, ïåðåìåùåíèå â ïðîñòðàíñòâå;

� ôàêòîðû òðóäîâîãî ïðîöåññà, õàðàêòåðèçóþùèå íàïðÿæåííîñòü òðóäà:

èíòåëëåêòóàëüíûå, ñåíñîðíûå, ýìîöèîíàëüíûå íàãðóçêè, ìîíîòîííîñòü íà-

ãðóçîê, ðåæèì ðàáîòû.

Â ïîìåùåíèè ëàáîðàòîðèè èëè êàôåäðû íà ñîòðóäíèêà, ðàáîòàþùåãî ñ

âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêîé, ìîãóò íåãàòèâíî äåéñòâîâàòü ñëåäóþùèå ôàê-

òîðû:

� ïîâûøåííàÿ è ïîíèæåííàÿ òåìïåðàòóðà âîçäóõà;
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� ÷ðåçìåðíàÿ çàïûëåííîñòü è çàãàçîâàííîñòü âîçäóõà;

� ïîâûøåííàÿ è ïîíèæåííàÿ âëàæíîñòü âîçäóõà;

� íåäîñòàòî÷íàÿ îñâåùåííîñòü ðàáî÷åãî ìåñòà;

� ïðåâûøàþùèé äîïóñòèìûå íîðìû øóì;

� ïîâûøåííûé óðîâåíü èîíèçèðóþùåãî èçëó÷åíèÿ;

� ïîâûøåííûé óðîâåíü ýëåêòðîìàãíèòíûõ ïîëåé;

� ïîâûøåííûé óðîâåíü ñòàòè÷åñêîãî ýëåêòðè÷åñòâà;

� îïàñíîñòü ïîðàæåíèÿ ýëåêòðè÷åñêèì òîêîì;

� áëåêëîñòü ýêðàíà äèñïëåÿ;

� äëèòåëüíîå ïðåáûâàíèå â ñèäÿ÷åì ïîëîæåíèè;

� ãèïîäèíàìèÿ;

� ïîâûøåííûå èíòåëëåêòóàëüíûå è ïñèõî-ýìîöèîíàëüíûå íàãðóçêè;

� íåíîðìèðîâàííûé ðàáî÷èé äåíü.

5.1 Òðåáîâàíèÿ ê âåíòèëÿöèè, îòîïëåíèþ è êîíäèöèîíèðîâà-

íèþ âîçäóõà

Ìèêðîêëèìàò ïðîèçâîäñòâåííûõ ïîìåùåíèé � ýòî êëèìàò âíóòðåííåé

ñðåäû ýòèõ ïîìåùåíèé, êîòîðûé îïðåäåëÿåòñÿ äåéñòâóþùèìè íà îðãàíèçì

÷åëîâåêà ñî÷åòàíèÿìè òåìïåðàòóðû, âëàæíîñòè è ñêîðîñòè äâèæåíèÿ âîç-

äóõà. Äîïóñòèìûå ìèêðîêëèìàòè÷åñêèå óñëîâèÿ � ýòî òàêèå ñî÷åòàíèÿ

ïàðàìåòðîâ ìèêðîêëèìàòà, êîòîðûå ïðè äëèòåëüíîì è ñèñòåìàòè÷åñêîì

âîçäåéñòâèè íà ÷åëîâåêà ìîãóò âûçâàòü íàïðÿæåíèå ðåàêöèé òåðìîðåãó-

ëÿöèè è êîòîðûå íå âûõîäÿò çà ïðåäåëû ôèçèîëîãè÷åñêèõ ïðèñïîñîáè-

òåëüíûõ âîçìîæíîñòåé. Ïðè ýòîì íå âîçíèêàåò íàðóøåíèé â ñîñòîÿíèè

çäîðîâüÿ, íå íàáëþäàþòñÿ äèñêîìôîðòíûå òåïëîîùóùåíèÿ, óõóäøàþùèå
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ñàìî÷óâñòâèå è ïîíèæåíèå ðàáîòîñïîñîáíîñòè. Îïòèìàëüíûå ïàðàìåòðû

ìèêðîêëèìàòà â ïðîèçâîäñòâåííûõ ïîìåùåíèÿõ îáåñïå÷èâàþòñÿ ñèñòåìà-

ìè êîíäèöèîíèðîâàíèÿ âîçäóõà, à äîïóñòèìûå ïàðàìåòðû � îáû÷íûìè

ñèñòåìàìè âåíòèëÿöèè è îòîïëåíèÿ. Ïîìåùåíèå êàôåäðû ÿâëÿåòñÿ ïî-

ìåùåíèåì êàòåãîðèè 1à, òî åñòü âûïîëíÿþòñÿ ðàáîòû ñ èíòåíñèâíîñòüþ

ýíåðãîòðàò 58-77 Âò/ì3. Äëÿ ñîçäàíèÿ è àâòîìàòè÷åñêîãî ïîääåðæàíèÿ

â ëàáîðàòîðèè íåçàâèñèìî îò íàðóæíûõ óñëîâèé îïòèìàëüíûõ çíà÷åíèé

òåìïåðàòóðû, âëàæíîñòè, ÷èñòîòû è ñêîðîñòè äâèæåíèÿ âîçäóõà, â õî-

ëîäíîå âðåìÿ ãîäà èñïîëüçóåòñÿ âîäÿíîå îòîïëåíèå, â òåïëîå âðåìÿ ãîäà

ïðèìåíÿåòñÿ êîíäèöèîíèðîâàíèå âîçäóõà. Êîíäèöèîíåð ïðåäñòàâëÿåò ñî-

áîé âåíòèëÿöèîííóþ óñòàíîâêó, êîòîðàÿ ñ ïîìîùüþ ïðèáîðîâ àâòîìàòè-

÷åñêîãî ðåãóëèðîâàíèÿ ïîääåðæèâàåò â ïîìåùåíèè çàäàííûå ïàðàìåòðû

âîçäóøíîé ñðåäû. Òàêæå îäåæäà ïåðñîíàëà äîëæíà ñîîòâåòñòâîâàòü òåì-

ïåðàòóðíîìó ðåæèìó â ïîìåùåíèè. Îòîïëåíèå, âåíòèëÿöèÿ è êîíäèöèî-

íèðîâàíèå äîëæíû îñóùåñòâëÿòüñÿ ñîãëàñíî ÑÍèÏ 2.04.05-91:

1. Â õîëîäíûå ïåðèîäû ãîäà òåìïåðàòóðà âîçäóõà, ñêîðîñòü åãî äâè-

æåíèÿ è îòíîñèòåëüíàÿ âëàæíîñòü âîçäóõà äîëæíû ñîîòâåòñòâåííî

ñîñòàâëÿòü: 22 − 24◦Ñ; 0.1ì/ñ; 40-60%; òåìïåðàòóðà âîçäóõà ìîæåò

êîëåáàòüñÿ â ïðåäåëàõ îò 21 äî 25◦Ñ.

2. Òî æå â òåïëûå ïåðèîäû ãîäà: 23− 25◦Ñ; 0.1-0.2 ì/ñ; 40-60%; òåìïå-

ðàòóðà âîçäóõà ìîæåò êîëåáàòüñÿ â ïðåäåëàõ îò 22 äî 26◦Ñ.

3. Âîçäóõ, ïîñòóïàþùèé â ïîìåùåíèÿ ñ ÝÂÌ, äîëæåí áûòü îò÷èùåí îò

çàãðÿçíåíèé, â òîì ÷èñëå îò ïûëè è ìèêðîîðãàíèçìîâ. Çàïûëåííîñòü

âîçäóõà íå äîëæíà ïðåâûøàòü òðåáîâàíèé 12.1.005-91.

5.2 Òðåáîâàíèÿ ê óðîâíÿì øóìà

Øóì � áåñïîðÿäî÷íîå ñî÷åòàíèå ðàçëè÷íûõ ïî ñèëå è ÷àñòîòå çâóêîâ. Ýê-

âèâàëåíòíûé (ïî ýíåðãèè) óðîâåíü çâóêà (äÁÀ) íåïîñòîÿííîãî øóìà - óðî-

âåíü çâóêà ïîñòîÿííîãî øèðîêîïîëîñíîãî øóìà, êîòîðûé èìååò òàêîå æå

ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå çâóêîâîå äàâëåíèå, ÷òî è äàííûé íåïîñòîÿííûé øóì

â òå÷åíèå îïðåäåëåííîãî èíòåðâàëà âðåìåíè. Ïðåäåëüíî äîïóñòèìûé óðî-

âåíü (ÏÄÓ) øóìà � ýòî óðîâåíü ôàêòîðà, êîòîðûé ïðè åæåäíåâíîé (êðîìå

âûõîäíûõ äíåé) ðàáîòå, íî íå áîëåå 40 ÷àñîâ â íåäåëþ â òå÷åíèå âñåãî ðàáî-

÷åãî ñòàæà, íå äîëæåí âûçûâàòü çàáîëåâàíèé èëè îòêëîíåíèé â ñîñòîÿíèè
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çäîðîâüÿ, îáíàðóæèâàåìûõ ñîâðåìåííûìè ìåòîäàìè èññëåäîâàíèé â ïðî-

öåññå ðàáîòû èëè â îòäàëåííûå ñðîêè æèçíè íàñòîÿùåãî è ïîñëåäóþùèõ

ïîêîëåíèé. Ñîáëþäåíèå ÏÄÓ øóìà íå èñêëþ÷àåò íàðóøåíèÿ çäîðîâüÿ ó

ñâåðõ÷óâñòâèòåëüíûõ ëèö. Â íàøåì ïîìåùåíèè èñòî÷íèêîì øóìîâûõ ïî-

ìåõ ìîãóò ñòàòü âåíòèëÿöèîííûå óñòàíîâêè, êîíäèöèîíåðû è äð. Äëèòåëü-

íîå âîçäåéñòâèå ýòèõ øóìîâ îòðèöàòåëüíî ñêàçûâàþòñÿ íà ýìîöèîíàëü-

íîì ñîñòîÿíèè ïåðñîíàëà. Øóì óõóäøàåò óñëîâèÿ òðóäà îêàçûâàÿ âðåä-

íîå äåéñòâèå íà îðãàíèçì ÷åëîâåêà. Ðàáîòàþùèå â óñëîâèÿõ äëèòåëüíîãî

øóìîâîãî âîçäåéñòâèÿ èñïûòûâàþò ðàçäðàæèòåëüíîñòü, ãîëîâíûå áîëè,

ãîëîâîêðóæåíèå, ñíèæåíèå ïàìÿòè, ïîâûøåííóþ óòîìëÿåìîñòü, ïîíèæå-

íèå àïïåòèòà, áîëè â óøàõ è ò. ä. Òàêèå íàðóøåíèÿ â ðàáîòå ðÿäà îðãàíîâ

è ñèñòåì îðãàíèçìà ÷åëîâåêà ìîãóò âûçâàòü íåãàòèâíûå èçìåíåíèÿ â ýìî-

öèîíàëüíîì ñîñòîÿíèè ÷åëîâåêà âïëîòü äî ñòðåññîâûõ. Ïîä âîçäåéñòâèåì

øóìà ñíèæàåòñÿ êîíöåíòðàöèÿ âíèìàíèÿ, íàðóøàþòñÿ ôèçèîëîãè÷åñêèå

ôóíêöèè, ïîÿâëÿåòñÿ óñòàëîñòü â ñâÿçè ñ ïîâûøåííûìè ýíåðãåòè÷åñêèìè

çàòðàòàìè è íåðâíî-ïñèõè÷åñêèì íàïðÿæåíèåì, óõóäøàåòñÿ ðå÷åâàÿ êîì-

ìóòàöèÿ. Âñå ýòî ñíèæàåò ðàáîòîñïîñîáíîñòü ÷åëîâåêà è åãî ïðîèçâîäè-

òåëüíîñòü, êà÷åñòâî è áåçîïàñíîñòü òðóäà. Äëèòåëüíîå âîçäåéñòâèå èíòåí-

ñèâíîãî øóìà (âûøå 80 äÁÀ) íà ñëóõ ÷åëîâåêà ïðèâîäèò ê åãî ÷àñòè÷íîé

èëè ïîëíîé ïîòåðå. Äëÿ òîãî, ÷òîáû äîáèòüñÿ äîïóñòèìîãî óðîâíÿ øóìà

ðåêîìåíäóåòñÿ ïðèìåíÿòü çâóêîïîãëîùàþùåå ïîêðûòèå ñòåí. Çàùèòó îò

øóìà ñëåäóåò âûïîëíÿòü â ñîîòâåòñòâèè ñ ÑÍ 2.2.4/2.1.8.562-96.

5.3 Òðåáîâàíèÿ ê åñòåñòâåííîìó è èñêóññòâåííîìó îñâåùåíèþ

äëÿ ïîìåùåíèé âû÷èñëèòåëüíûõ êîìíàò

Îñâåù¼ííîñòü � ïëîòíîñòü ñâåòîâîãî ïîòîêà ïî ïîâåðõíîñòè, íà êîòîðóþ

îí ïàäàåò. Ïðàâèëüíî ñïðîåêòèðîâàííîå è âûïîëíåííîå ïðîèçâîäñòâåí-

íîå îñâåùåíèå óëó÷øàåò óñëîâèÿ çðèòåëüíîé ðàáîòû, ñíèæàåò óòîìëÿå-

ìîñòü, ñïîñîáñòâóåò ïîâûøåíèþ ïðîèçâîäèòåëüíîñòè òðóäà, áëàãîòâîðíî

âëèÿåò íà ïðîèçâîäñòâåííóþ ñðåäó, îêàçûâàÿ ïîëîæèòåëüíîå ïñèõîëîãè-

÷åñêîå âîçäåéñòâèå íà ðàáîòàþùåãî, ïîâûøàåò áåçîïàñíîñòü òðóäà è ñíè-

æàåò òðàâìàòèçì. Íåäîñòàòî÷íîñòü îñâåùåíèÿ ïðèâîäèò ê íàïðÿæåíèþ

çðåíèÿ, îñëàáëÿåò âíèìàíèå, ïðèâîäèò ê íàñòóïëåíèþ ïðåæäåâðåìåííîé

óòîìëåííîñòè. ×ðåçìåðíî ÿðêîå îñâåùåíèå âûçûâàåò îñëåïëåíèå, ðàçäðà-

æåíèå è ðåçü â ãëàçàõ. Íåïðàâèëüíîå íàïðàâëåíèå ñâåòà íà ðàáî÷åì ìåñòå

ìîæåò ñîçäàâàòü ðåçêèå òåíè, áëèêè, äåçîðèåíòèðîâàòü ðàáîòàþùåãî. Ñó-
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ùåñòâóåò òðè âèäà îñâåùåíèÿ: åñòåñòâåííîå, èñêóññòâåííîå è ñîâìåùåííîå

(åñòåñòâåííîå è èñêóññòâåííîå âìåñòå). Åñòåñòâåííîå îñâåùåíèå � îñâåùå-

íèå ïîìåùåíèé äíåâíûì ñâåòîì, ïðîíèêàþùèì ÷åðåç ñâåòîâûå ïðîåìû â

íàðóæíûõ îãðàæäàþùèõ êîíñòðóêöèÿõ ïîìåùåíèé. Åñòåñòâåííîå îñâåùå-

íèå õàðàêòåðèçóåòñÿ òåì, ÷òî ìåíÿåòñÿ â øèðîêèõ ïðåäåëàõ â çàâèñèìîñòè

îò âðåìåíè äíÿ, âðåìåíè ãîäà, õàðàêòåðà îáëàñòè è ðÿäà äðóãèõ ôàêòîðîâ.

Èñêóññòâåííîå îñâåùåíèå ïðèìåíÿåòñÿ ïðè ðàáîòå â òåìíîå âðåìÿ ñóòîê è

äíåì, êîãäà íå óäàåòñÿ îáåñïå÷èòü íîðìèðîâàííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåí-

òà åñòåñòâåííîãî îñâåùåíèÿ (ïàñìóðíàÿ ïîãîäà, êîðîòêèé ñâåòîâîé äåíü).

Îñâåùåíèå, ïðè êîòîðîì íåäîñòàòî÷íîå ïî íîðìàì åñòåñòâåííîå îñâåùåíèå

äîïîëíÿåòñÿ èñêóññòâåííûì, íàçûâàåòñÿ ñîâìåùåííûì îñâåùåíèåì. Èñ-

êóññòâåííîå îñâåùåíèå ïîäðàçäåëÿåòñÿ íà ðàáî÷åå, àâàðèéíîå, ýâàêóàöèîí-

íîå, îõðàííîå. Ðàáî÷åå îñâåùåíèå, â ñâîþ î÷åðåäü, ìîæåò áûòü îáùèì èëè

êîìáèíèðîâàííûì. Îáùåå � îñâåùåíèå, ïðè êîòîðîì ñâåòèëüíèêè ðàçìå-

ùàþòñÿ â âåðõíåé çîíå ïîìåùåíèÿ ðàâíîìåðíî èëè ïðèìåíèòåëüíî ê ðàñ-

ïîëîæåíèþ îáîðóäîâàíèÿ. Êîìáèíèðîâàííîå � îñâåùåíèå, ïðè êîòîðîì ê

îáùåìó äîáàâëÿåòñÿ ìåñòíîå îñâåùåíèå. Ðàáîòà, âûïîëíÿåìàÿ ñ èñïîëü-

çîâàíèåì âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè, èìåþò ñëåäóþùèå íåäîñòàòêè: âåðî-

ÿòíîñòü ïîÿâëåíèÿ ïðÿìîé áëåñòêîñòè, óõóäøåííàÿ êîíòðàñòíîñòü ìåæäó

èçîáðàæåíèåì è ôîíîì, îòðàæåíèå ýêðàíà. Íåäîñòàòî÷íîñòü îñâåùåíèÿ

ïðèâîäèò ê íàïðÿæåíèþ çðåíèÿ, îñëàáëÿåò âíèìàíèå, ïðèâîäèò ê íàñòóï-

ëåíèþ ïðåæäåâðåìåííîé óòîìëåííîñòè. ×ðåçìåðíî ÿðêîå îñâåùåíèå âûçû-

âàåò îñëåïëåíèå, ðàçäðàæåíèå è ðåçü â ãëàçàõ. Íåïðàâèëüíîå íàïðàâëåíèå

ñâåòà íà ðàáî÷åì ìåñòå ìîæåò ñîçäàâàòü ðåçêèå òåíè, áëèêè, äåçîðèåí-

òèðîâàòü ðàáîòàþùåãî. Ñîãëàñíî ÑÍèÏ 23-05-95 îñâåùåíèå â ïîìåùåíè-

ÿõ, ãäå ðàñïîëàãàåòñÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ òåõíèêà, äîëæíî áûòü ñìåøàííûì:

åñòåñòâåííûì è èñêóññòâåííûì. Ïðè âûïîëíåíèè çðèòåëüíîé ðàáîòû êà-

òåãîðèè ñðåäíåé òî÷íîñòè ê. å. î. äîëæåí áûòü íå íèæå 4%. Èñêóññòâåííîå

îñâåùåíèå â ïîìåùåíèÿõ ñëåäóåò îñóùåñòâëÿòü â âèäå êîìáèíèðîâàííîé

ñèñòåìû îñâåùåíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ëþìèíåñöåíòíûõ èñòî÷íèêîâ ñâåòà â

ñâåòèëüíèêàõ îáùåãî íàçíà÷åíèÿ. Â êà÷åñòâå èñòî÷íèêîâ äîëæíû èñïîëü-

çîâàòüñÿ ëþìèíåñöåíòíûå ëàìïû òèïà ËÁ è ÄÐË ñ èíäåêñîì öâåòîïåðå-

äà÷è (R > 70). Â êà÷åñòâå ñâåòèëüíèêîâ äîëæíû èñïîëüçîâàòüñÿ óñòàíîâ-

êè ñ ïðåèìóùåñòâåííî îòðàæåííûì èëè ðàññåÿííûì ñâåòîðàñïðåäåëåíèåì

(òèï ÓÑÏ-5-2x40, ÓÑÏ-35-2x40, ËÂ003-2x40-002). Âåëè÷èíà îñâåùåííîñòè

ïðè èñêóññòâåííîì îñâåùåíèè ëþìèíåñöåíòíûìè ëàìïàìè äîëæíà áûòü â

ãîðèçîíòàëüíîé ïëîñêîñòè íå íèæå 300ëê � äëÿ ñèñòåìû îáùåãî îñâåùå-

íèÿ è íå íèæå 750ëê � äëÿ ñèñòåìû êîìáèíèðîâàííîãî îñâåùåíèÿ, ïðè-
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÷åì ñ ó÷åòîì ðàáîòû êàòåãîðèè âûñîêîé çðèòåëüíîé òî÷íîñòè ìîæåò áûòü

óâåëè÷åíà äî 1000ëê. Äëÿ èñêëþ÷åíèÿ áëèêîâ îòðàæåíèÿ íà ýêðàíàõ îò

ñâåòèëüíèêîâ îáùåãî íàçíà÷åíèÿ íåîáõîäèìî ïðèìåíÿòü àíòèáëèêåðíûå

ñåòêè, ñïåöèàëüíûå ôèëüòðû äëÿ ýêðàíîâ, çàùèòíûå êîçûðüêè è ò.ï.

5.4 Ïîæàðíàÿ áåçîïàñíîñòü ïðè ðàáîòå ñ âû÷èñëèòåëüíîé òåõ-

íèêîé

Ïîæàðíàÿ áåçîïàñíîñòü � ýòî ñîñòîÿíèå çàùèùåííîñòè ëè÷íîñòè, èìóùå-

ñòâà, îáùåñòâà è ãîñóäàðñòâà îò ïîæàðîâ. Ïîæàð � ýòî íåêîíòðîëèðóå-

ìîå ãîðåíèå, ïðè÷èíÿþùåå ìàòåðèàëüíûé óùåðá, âðåä æèçíè è çäîðîâüþ

ãðàæäàí, èíòåðåñàì îáùåñòâà è ãîñóäàðñòâà. Îïðåäåëåíèå êàòåãîðèé ïîìå-

ùåíèé îñóùåñòâëÿåòñÿ íà ñòàäèè ïðîåêòèðîâàíèÿ ïóòåì ïîñëåäîâàòåëüíîé

ïðîâåðêè ïðèíàäëåæíîñòè ê êàòåãîðèÿì, óñòàíîâëåííûì íîðìàòèâíûìè

äîêóìåíòàìè (ÍÏÁ 105-95). Ïðè÷èíàìè âçðûâîâ è ïîæàðîâ ÷àòñî ÿâëÿ-

þòñÿ ýëåêòðîîáîðóäîâàíèå è ýëåêòðè÷åñêèå ñåòè. Îïàñíîñòü çàãîðàíèÿ â

ÝÂÌ ñâÿçàíà ñî çíà÷èòåëüíûì êîëè÷åñòâîì ïëîòíî ðàñïîëîæåííûõ íà

ìîíòàæíûõ ïëàòàõ è áëîêàõ: ýëåêòðîííûõ óçëîâ è ñõåì, ýëåêòðè÷åñêèõ

è êîììóòàöèîííûõ êàáåëåé, ðåçèñòîðîâ, êîíäåíñàòîðîâ, ïîëóïðîâîäíèêî-

âûõ äèîäîâ è òðàíçèñòîðîâ. Âûñîêàÿ ïëîòíîñòü ýëåìåíòîâ â ýëåêòðîííûõ

ñõåìàõ ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíîìó ïîâûøåíèþ òåìïåðàòóðû îòäåëüíûõ óç-

ëîâ (80 − 2000Ñ), ÷òî ìîæåò ñëóæèòü ïðè÷èíîé âîñïëàìåíåíèÿ èçîëÿöè-

îííûõ ìàòåðèàëîâ. Â ñâÿçè ñ ýòèì â ïîìåùåíèÿõ âû÷èñëèòåëüíîãî öåíòðà

äîëæíû áûòü ïðåäóñìîòðåíû âîçìîæíûå ïóòè ýâàêóàöèè ïåðñîíàëà. Òðå-

áîâàíèÿ ê êîëè÷åñòâó, ðàçìåðàì è ðàçìåùåíèþ ýâàêóàöèîííûõ âûõîäîâ,

ëåñòíèö è ëåñòíè÷íûõ êëåòîê óñòàíîâëåíû ÑÍèÏ 2.01.02-85, à èìåííî:

1. Ýâàêóàöèîííûå âûõîäû äîëæíû ðàñïîëàãàòüñÿ ðàññðåäîòî÷åíî. Ìè-

íèìàëüíîå ðàññòîÿíèå l ìåæäó íàèáîëåå óäàëåííûìè îäèí îò äðóãî-

ãî ýâàêóàöèîííûìè âûõîäàìè èç ïîìåùåíèÿ ñëåäóåò îïðåäåëÿòü ïî

ôîðìóëå: l =
√
π, ãäå π � ïåðèìåòð ïîìåùåíèÿ.

2. Øèðèíà ïóòåé ýâàêóàöèè â ñâåòó äîëæíà áûòü íå ìåíåå 1ì, äâåðåé-

íå ìåíåå 0.8ì.

3. Âûñîòà ïðîõîäà íà ïóòÿõ ýâàêóàöèè äîëæíà áûòü íå ìåíåå 2ì.

4. Íå äîïóñêàåòñÿ óñòðîéñòâî âèíòîâûõ ëåñòíèö, çàáåæíûõ ñòóïåíåé,
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ðàçäâèæíûõ è ïîäúåìíûõ äâåðåé è âîðîò, à òàêæå âðàùàþùèõñÿ

äâåðåé è òóðíèêåòîâ.

5. Äâåðè íà ïóòÿõ ýâàêóàöèè äîëæíû îòêðûâàòüñÿ ïî íàïðàâëåíèþ âû-

õîäà èç çäàíèÿ.

6. Íàðóæíûå ýâàêóàöèîííûå äâåðè çäàíèé íå äîëæíû èìåòü çàïîðîâ,

êîòîðûå íå ìîãóò áûòü îòêðûòû èçíóòðè áåç êëþ÷à.

5.5 Òðåáîâàíèÿ ýëåêòðîáåçîïàñíîñòè

Äëÿ ïèòàíèÿ ÝÂÌ ñëóæèò òðåõôàçíàÿ ýëåêòðîñåòü ñ íàïðÿæåíèåì 380/220Â

è ÷àñòîòîé 50Ãö. Ïîìåùåíèå, â êîòîðîì ðàñïîëàãàëñÿ âû÷èñëèòåëüíûé

öåíòð, îòíîñèòñÿ ê ïîìåùåíèÿì áåç ïîâûøåííîé îïàñíîñòè (ÃÎÑÒ 12.1.013),

ïîýòîìó çàùèòíîå çàçåìëåíèå íå ïðèìåíÿëîñü (ÃÎÑÒ 12.1.030). Ïðè ýòîì

îáñëóæèâàþùèé ïåðñîíàë äîëæåí äîïóñêàòüñÿ äî ðàáîòû òîëüêî ïîñëå

èíñòðóêöèè ïî òåõíèêå áåçîïàñíîñòè. Èçîëèðóþùèå êîðïóñà òåðìèíàëîâ

îáåñïå÷èâàþò íåäîñòóïíîñòü òîêîâåäóùèõ ÷àñòåé, íàõîäÿùèõñÿ ïîä íà-

ïðÿæåíèåì.

5.6 Ýðãîíîìè÷åñêèå òðåáîâàíèÿ

Íàñòîÿùèé ñòàíäàðò ÃÎÑÒ Ð ÈÑÎ 9241-5-2009 óñòàíàâëèâàåò ðóêîâîäÿ-

ùèå ïðèíöèïû, ïðèìåíÿåìûå ïðè ôîðìèðîâàíèè òðåáîâàíèé ïîëüçîâàòå-

ëåé, à òàêæå ïðè ðàçðàáîòêå ïðîåêòà è óñòàíîâêå îáîðóäîâàíèÿ ðàáî÷èõ

ñòàíöèé, ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ ïðîâåäåíèÿ îôèñíûõ ðàáîò ñ ïðèìåíåíèåì

âèäåîäèñïëåéíûõ òåðìèíàëîâ. Îáùèå ïðèíöèïû è òðåáîâàíèÿ, óñòàíîâ-

ëåííûå â íàñòîÿùåì ñòàíäàðòå, ñëåäóåò ó÷èòûâàòü ïðè ðàçðàáîòêå ñòàí-

äàðòîâ, óñòàíàâëèâàþùèõ òðåáîâàíèÿ ê êîíñòðóêöèè îôèñíîé ìåáåëè è

îáîðóäîâàíèÿ ðàáî÷åãî ìåñòà îïåðàòîðà Ïîä ðàáî÷èì ìåñòîì ïîíèìàåò-

ñÿ çîíà, îñíàùåííàÿ íåîáõîäèìûìè òåõíè÷åñêèìè ñðåäñòâàìè, â êîòîðîé

ñîâåðøàåòñÿ òðóäîâàÿ äåÿòåëüíîñòü èñïîëíèòåëÿ èëè ãðóïïû èñïîëíèòå-

ëåé, ñîâìåñòíî âûïîëíÿþùèõ îäíó ðàáîòó èëè îïåðàöèþ. Êîíñòðóêöèÿ

ðàáî÷åãî ìåñòà äîëæíà îáåñïå÷èâàòü áûñòðîòó, áåçîïàñíîñòü, ïðîñòîòó è

ýêîíîìè÷íîñòü òåõíè÷åñêîãî îáñëóæèâàíèÿ â íîðìàëüíûõ è àâàðèéíûõ

óñëîâèÿõ; ïîëíîñòüþ îòâå÷àòü ôóíêöèîíàëüíûì òðåáîâàíèÿì è ïðåäïî-

ëàãàåìûì óñëîâèÿì ýêñïëóàòàöèè. Êîíñòðóêöèÿ ðàáî÷åãî ñòîëà äîëæíà
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îáåñïå÷èâàòü îïòèìàëüíîå ðàçìåùåíèå íà ðàáî÷åé ïîâåðõíîñòè èñïîëüçó-

åìîãî îáîðóäîâàíèÿ ñ ó÷åòîì åãî êîëè÷åñòâà è êîíñòðóêòèâíûõ îñîáåííî-

ñòåé, õàðàêòåðà âûïîëíÿåìîé ðàáîòû. Âûñîòà ðàáî÷åé ïîâåðõíîñòè ñòî-

ëà äëÿ âçðîñëûõ ïîëüçîâàòåëåé äîëæíà ðåãóëèðîâàòüñÿ â ïðåäåëàõ 680-

800 ìì; ïðè îòñóòñòâèè òàêîé âîçìîæíîñòè âûñîòà ðàáî÷åé ïîâåðõíîñòè

ñòîëà äîëæíà ñîñòàâëÿòü 725 ìì. Êîíñòðóêöèÿ ðàáî÷åãî ñòóëà (êðåñëà)

äîëæíà îáåñïå÷èâàòü ïîäåðæàíèå ðàöèîíàëüíîé ðàáî÷åé ïîçû, ïîçâîëÿòü

èçìåíÿòü ïîçó ñ öåëüþ ñíèæåíèÿ ñòàòè÷åñêîãî íàïðÿæåíèÿ ìûøö øåéíî-

ïëå÷åâîé îáëàñòè è ñïèíû äëÿ ïðåäóïðåæäåíèÿ ðàçâèòèÿ óòîìëåíèÿ. Òèï

ðàáî÷åãî ñòóëà (êðåñëà) äîëæåí âûáèðàòüñÿ â çàâèñèìîñòè îò õàðàêòåðà

è ïðîäîëæèòåëüíîñòè ðàáîòû ñ ó÷åòîì ðîñòà ïîëüçîâàòåëÿ. Ïîâåðõíîñòü

ñèäåíüÿ, ñïèíêè è äðóãèõ ýëåìåíòîâ ñòóëà (êðåñëà) äîëæíà áûòü ïîëó-

ìÿãêîé, ñ íåñêîëüçÿùèì, íåýëåêòðèçóþùèìñÿ è âîçäóõîíåïðîíèöàåìûì

ïîêðûòèåì, îáåñïå÷èâàþùèì ëåãêóþ î÷èñòêó îò çàãðÿçíåíèé. Êëàâèàòó-

ðó ñëåäóåò ðàñïîëàãàòü íà ïîâåðõíîñòè ñòîëà íà ðàññòîÿíèè 100-300 ìì îò

êðàÿ, îáðàùåííîãî ê ïîëüçîâàòåëþ, èëè íà ñïåöèàëüíîé, ðåãóëèðóåìîé ïî

âûñîòå ðàáî÷åé ïîâåðõíîñòè, îòäåëåííîé îò îñíîâíîé ñòîëåøíèöû.

5.7 Íàïðÿæåííîñòü òðóäîâîãî ïðîöåññà

Òÿæåñòü òðóäîâîãî ïðîöåññà â õîäå ðàáîòû íàä äèññåðòàöèåé ìîæíî îòíå-

ñòè ê îïòèìàëüíîìó êëàññó óñëîâèé òðóäà (ëåãêàÿ ôèçè÷åñêàÿ íàãðóçêà),

îñíîâíàÿ íàãðóçêà èíòåëëåêòóàëüíàÿ, ïðèñóòñòâóåò âîçìîæíîñòü ãèáêîãî

ãðàôèêà ðàáîòû, èçìåíåíèÿ ðàáî÷åé ïîçû. Êëàññèôèöèðîâàòü ïî ñòåïåíè

íàïðÿæåííîñòè âûïîëíÿåìóþ ðàáîòó ìîæíî ñëåäóþùèì îáðàçîì: èíòåë-

ëåêòóàëüíûå íàãðóçêè ïðåäïîëàãàþò ðåøåíèå ñëîæíûõ çàäà÷ ñ âûáîðîì

ïî èçâåñòíûì àëãîðèòìàì (íàïðÿæåííûé òðóä 1-îé ñòåïåíè), à òàêæå ýâ-

ðèñòè÷åñêóþ, òâîð÷åñêóþ äåÿòåëüíîñòü, òðåáóþùóþ ðåøåíèÿ ñëîæíûõ çà-

äà÷ ïðè îòñóòñòâèè àëãîðèòìà (íàïðÿæåííûé òðóä 2-îé ñòåïåíè); áîëüøóþ

÷àñòü âðåìåíè ðàáîòà ïðîõîäèò óñòàíîâëåííîìó ãðàôèêó ñ âîçìîæíîé åãî

êîððåêöèåé ïî õîäó äåÿòåëüíîñòè (íàïðÿæåííûé òðóä 1-îé ñòåïåíè); ÷à-

ñòî ïðèñóòñòâóåò ðàáîòà â óñëîâèÿõ äåôèöèòà âðåìåíè (íàïðÿæåííûé òðóä

2-îé ñòåïåíè); ñåíñîðíûå íàãðóçêè (ðàáîòà çà ýêðàíîì êîìïüþòåðà) ïðè-

ñóòñòâóþò áîëåå ÷åòûðåõ ÷àñîâ çà ðàáî÷èé äåíü (íàïðÿæåííûé òðóä 2-îé

ñòåïåíè); ôàêòè÷åñêàÿ ïðîäîëæèòåëüíîñòü ðàáî÷åãî äíÿ 8-9 ÷àñîâ (íàïðÿ-

æåííîñòü òðóäà ñðåäíåé ñòåïåíè).
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