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1. Элементарным актом ряда молекулярно-кинетических процессов в жидкостях и стеклах служит 

предельная упругая деформация межатомной (межмолекулярной) связи rm, которая обусловлена 
флуктуационным смещением кинетической единицы rm, из равновесного положения. Кинетическая 
единица, испытывающая критическое смещение rm– делокализацию, названа делокализованным 
атомом, а сам подход – моделью делокализованных атомов [1, 2]. 

Эта модель может быть использована при интерпретации свободного объема[3, 4], перехода жид-
кость – стекло, при трактовке температурной зависимости вязкости стеклообразующей жидкости, 
пластичности стекол, нелинейности силы межатомного взаимодействия (ангармонизма).  

2. Температурная зависимость вязкости стеклообразующих жидкостей. 
Развито представление о том, что в своеобразной температурной зависимости вязкости тугоплав-

ких стеклообразующих расплавов решающую роль играет локальная низкоактивационная деформа-
ция сетки валентных связей, которая служит необходимым условием реализации основного акта про-
цесса вязкого течения этих систем – переключения мостиковой валентной связи (перескока мостико-
вого атома) по Мюллеру – Немилову. 

Локальная низкоактивационная деформация структурной сетки у кинетической единицы, ответст-
венной за текучесть, может быть описана в рамках рассматриваемой модели. 

Получено следующее уравнение вязкости стеклообразующих расплавов 
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где ΔF∞ – высокотемпературный предел свободной энергии активации вязкого течения, Δεе – энергия 
делокализации атома, η0 – предэкспоненциальный множитель (значение η при T → ∞), R – газовая 
постоянная. 

Показано, что это уравнение находится в согласии с экспериментальными данными [5, 6]. 
3. Переход жидкость – стекло. 
Замораживание процесса делокализации кинетической единицы – «пускового механизма» текуче-

сти – приводит к прекращению вязкого течения и переходу расплава в стеклообразное состояние. 
Этот момент наступает тогда, когда энергия тепловых колебаний решетки, отнесенная к кинетиче-
ской единице, становится равной или меньше энергии ее делокализации, откуда следует определен-
ный критерий перехода жидкость – стекло. 

Дано обоснование взаимосвязи времени структурной релаксации и скорости охлаждения расплава. 
Соотношение между ними играет решающую роль в процессе стеклования. Получено обобщенное 
уравнение для зависимости температуры стеклования от скорости охлаждения [7-10]. 

4. Эффект пластичности стекол. 
Под действием больших механических напряжений при 200С (при температурах ниже температу-

ры стеклования) у неорганических стекол возникает неупругая деформация, которая после снятия 
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внешнего напряжения может сохраняться сколь угодно долго. Такую деформацию стали называть 
пластической[11]. Пластичность силикатных стекол наблюдается при микровдавливании алмазной 
пирамидки Виккерса, при растяжении тонкой стеклянной нити, а также при одноосном сжатии. 
Представление о том, что элементарный акт пластической деформации стекол сводится к делокали-
зации атома – его критическому смещению, находится в удовлетворительном согласии с эксперимен-
тальными данными: расчеты предела текучести, энергии активации и других характеристик этой де-
формации согласуются с экспериментом. 

Линейная корреляция между пределом текучести (пластичности) стекол и температурой их раз-
мягчения объясняется общностью молекулярного механизма этих процессов [12]. 

5. Ангармонизм колебаний решетки и делокализация атома в аморфных полимерах и стеклах. 
Делокализация атома сводится к его значительному (критическому) смещению rmиз равновесно-

го положения, при котором ярко проявляется ангармонизм колебаний решетки и нелинейность силы 
межатомного притяжения, мерой которого служит параметр Грюнайзена D. Поэтому следует ожи-
дать взаимосвязь между величиной D и параметрами модели делокализованных атомов, в частности, 
долей флуктуационного объема fg, замороженной при температуре стеклования Tg. Флуктуационный 
объем обусловлен критическими тепловыми смещениями кинетических единиц, т.е. делокализацией 
атомов. 

В самом деле, установлено, что существует линейная корреляция между долей флуктуационного 
объема fg и параметром Грюнайзена D для аморфных органических полимеров и неорганических сте-
кол: чем сильнее выражен ангармонизм колебаний решетки, тем больше доля флуктуационного объ-
ема [13]. Дается обоснование взаимосвязи между коэффициентом Пуассона и параметром Грюнайзе-
на [14]. 
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