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Жоғары температура мен қысым жағдайларында материалдық қасиеттердің өзгерістерін 

түсіну тек қана конденсацияланған күйдегі заттарда емес, сонымен қатар, геофизикадағы, 
плазмалар мен астрофизика маңыздылыққа ие. Мұндай күйлер ядролық жарылыс, лазерлік-
заттық өзара әрекеттесу немесе гипер жылдамдықта қатты денені сығылу кезінде оңай қол 
жеткізіледі. 

Қатты, жартылай өткізгіш материал болып табылатын кремний карбидінің, алюминий 
тотығының жоғары қысымдағы күйін және отқа төзімділігін зерттеу кеңінен тарады. 
Эксперименттік және есептеу арқылы жасалған жұмыстар арқылы жоғары қысымды 
керамикалық материалдардың көптеген қызықты аспектілері өлшенді және зерттелді. Қомақты 
жұмыс қысымның матриалдардың тербелісі мен материалдық қасиеттеріне әсерін өлшеу 
мақсатында жасалған [1]. 

Энергияға бағытталған, толықтай автоматтандырылған, есептеу тиімділігі құрылымға 
қысым мен температураның әсерін бір мезгілде сипаттайтын әдістерді ұсынады. Стандартты ab 
initio модельдеу арқылы материалдардың қасиеттері, тепе-теңдік көлемі, жылулық ұлғаю 
коэффициенті, күй теңдеуі, Грюнейсен параметрі, тұрақты қысым және тұрақты көлемдегі 
меншікті жылу алмасудың қарапайым кристалы үшін температура мен қысым функциясы 
ретінде есептеледі және дәл тәжірибелік мәліметтермен салыстырылады [2]. 

Қарасытырылған керамкикалық материалдар тор құрамы (1, 2 және 3 суреттер) және 
қасиеттері төмендегідей: 

 

 

Қасиеттері: 
a =3.097 Å; b =3.097 Å; c =3.097 Å; 
α =60.000°; β=60.000°; γ=60.000°; 
 Көлемі = 21.001 Å3 
Атом құрылу энергиясы: -0.204 eV 
Тығыздығы: 3.17 g/cm3 
Тиым салынған зона: 1.594 eV 
 

Сурет 1 - SiC кристал торы 
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 Қасиеттері: 

a =3.010 Å; b =3.010 Å; c 
=3.010 Å; 
α =60.000°; β=60.000°; 
γ=60.000°;  
Көлемі = 19.279 Å3 
Атом құрылу энергиясы:-
3.061 eV 
Тығыздығы: 3.47 g/cm3 
Тиым салынған зона: 4.638 eV 
 

Сурет 2 -  MgO кристал торы 
 

 

 

 
Қасиеттері: 

a =7.774 Å; b =7.774 Å; c 
=7.774 Å; 

α =109.471°; β=109.471°; 
γ=109.471°;  

Көлемі = 361.657 Å3 

Атом құрылу энергиясы:-
3.406 eV 

Тығыздығы: 3.75 g/cm3 

Тиым салынған зона: 5.216 
eV 

Сурет 3 -  Al2O3 кристалл торы 

 
Квазигармониялық жуықтауға (QHA) сәйкес, кристалдағы Гельмгольцтің бос энергиясы, 

F сол гармоникалық өрнекті сақтай отырып жазылады [3] бірақ жиіліктегі дірілдің [4,5]  көлемге 
айқын тәуелділігін көрсетеді: 
 

F QHA(T,V ) = U0(V ) + Fvib 
QHA (T,V )  (1) 

 
мұндағы U0 (V) - кристалдағы ешқандай тербеліссіз нөлдік температуралық ішкі энергия. 
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Берілген Т температурадағы нөлдік қысым тепе-теңдік көлемі V (T),  V және көлемге 
қатысты F QHA (V; T) азайту арқылы, Т-ны белгіленген параметр ретінде сақтау арқылы 
алынады. Көлем температура V (T) қатынасы, көлемдік жылулық кеңею коэффициенті αV (T) 
келесі түрде алынады: 
αV (T ) = 1 /V (T ) (∂V (T )/ ∂T )P=0 (2) 
Кубтық кристалдар үшін сызықтық термиялық кеңею коэффициенті αl (T) әдетте αl (T) = αV (T) / 
3 болып саналады. 

Талқыланған мәліметтерді қолдана отырып, керамикалық кристал торларына жоғары 
қысым мен температураның әсерлері қарастырылған. Сала бағытында зертеу жұмыстары 
көбейген сайын, қолданыс аясы да кеңейген. 
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Фотокатализ изучается уже долгое время для примения в чистой энергетике и 

окружающей среде. Последние два десятка лет отмечены интенсивным ростом числа примений, 
основанных на фотокатализе, при этом был разработан широкий спектр систем материалов [1-
4]. Фотокатализ интересен тем, что позволяет получать водород из воды, используя солнечную 
энергию [5]. Помимо этого, значительный интерес вызывает конверсия 2CO  в углеводороды 
(топливо), поскольку является одним из решений проблемы выбросов 2CO  во всем мире [6,7]. 
Фотокатализ не только производит чистую энергию, но и имеет ряд перспективных примений в 
области защиты окружающей среды. Некоторые из примений включают уменьшение летучих 
органических соединений для чистки воды [8], бактерицидное и антимикробное действие [9-11], 
азотфиксацию в сельском хозяйстве [15], обесцвечивание промышленных красителей [12-14] и 
удаление загрязнителей воздуха x xNO SO  [16-19]. Эти приложения способствовали разработке 
различных систем материалов, подходящих для конкретных применений. Несмотря на то, что 
материалы на основе 2TiO  наиболее изучены для фотокаталитических примений, тройные и 
другие сложные оксидные системы все чаще исследуются в качестве фотокатализаторов. Среди 
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