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��������	�
� ���
	����� ����
���
�� ������ ����� ����
���	�

�����	��
	��
��� ��������������, �������
� ������������ ���
��
�


�������������� � ��	��
	��
�� ������		� 
���������
�
��. ������
�, 

��� �
����� �	����������������� �������������� ����� ������	��� ��

25 % �� ���	��� �
�	������ ��	��
	��
�� ������		�� 
���������
�
��. 

 �

�� ���	���
�� �����	�	� ������	��� ����
 ����
���	� 
���	�
�
��

�������������� �	� �������
�� ��
�	�

��� 
���
�
�� ������
�� ��	��
-

	��
�� ������		��. !�	� ��	
��
� ���������� ����
�"�
��, ������-

	����� ��������� ����
���	� 
���	�
�
�� �������������� � 
��
�
�

������	���
� 
���
�
�� ������
��.  

�������� ��	�
: ��
�
�
�� �	��	�
��, �	�������
�� �����
��, �
�����

������	���
, �	��
��
� ��


��-��	
�
, �	��
��
� ����
���
, ��������
��

���
�, ��������
��  �
!���

.

#����
��

��� �������	�� 
���
������
�� 
������, ����������� �����������
����� �������� �

������� ���������� ��������� (��), ������ ������
� ������������ ��
�
����� ����	���	��

����	�	�� 
���
������
�� ����
� – ����	�	�� ������	��. � 	�������� ���
� ��� ��������	��

����
����� ����	�	�� ������	�� ��� ����
�� �����	��� � ��
��������� ����
�� ����������	�-

	�� �������� ������		�� ����	�	�� ������	��, � 
������ �	����		�� �	����� � �����	�� ����-

���������� � ���� ��

� �������� � �����	�� ������������ [1, 2].  ����	�� ������������

�	����		�� �	����� � �����	�� 	� ������� �� ��
�������� � ������������ ���!
� ��
�	�	��


�������	�� 
�"�� 
���
���
�, � �� ���
� 
�
 �������� ������������ ��������� ���"�	�� ��-

���!	�� ���
�� � 
���
�� � ����
. ��� ������� �� ��	������ 
 
���
����	�
 
��������
 	��-

�������	�	��, 
���
��� 
������ �
��� ���!��� ����� �����	�� �������. #�"
���
����	��

����
��������� � 
���
����	�� 
��������� ����	����
�� �����	�	�� ����������� ����
� ��	-

���-����!��. �������	�� ����	�	�� ������	�� 
���
����	�
 
��������� 	���������	�	��

����"	����� 	� ���!
� ��
, ��� 
���
��� �
��� ���!��� ����� �����	�� �������, 	� � ��
, ���

� 
��������� 
���� �����������!�� �������	�� �����, 
������ �"� 	� ����������� ���!
� ����-


���������
 ��	-���-����!��.  

$	���� ����
��� ����	����
�� 
���
����	�� 
��������� ��
����, ��� 
���
��� � ����	���-

�
�
 
���
����	�
 
�������� �������� ����	�� ���
��
�, 
���� 
�"��� ���
 
���
��� ����-


���� �������"��!�� 
�
 
�"	� ���"� 
 ���
�
 �����	�� 
���
��� [3]. ���	��� ����	�� ���-


��
� �������� $.%. &����������
�
� [3] ����
��������! ���� �������	���� �	����� ����
�-

�������� 
�
 ��� ����
��������� 
���
��� � 
���
����, ��
 � ��� ����
��������� ���
� � ���-


�
 � ���� 
����� ���
-���
	�� ����	������: �	����� ����
��������� 
���
�� ���	� ��

�

�	����� ����
��������� ���
��, ������������ 
���
���. '�� ����	����� �	�������!	� � ��-

����� ���!
� �� ����� ���
�. (�� ���
� ���
-���
	�� ����	������ 
���� ���! ���	��� ������-

	�� �	��������
�� ����"�	�� ���� (6-���–)�
�	��
�) ��� (6-12–*�		���-("�	��), ��������!-

	�� ����
���� 
������ ���"	� ���������!�� �� �
�����
�	���!	�� �	���	�� ������� �����-


���� ������� ����	����
�� 
���
����	�� 
���������. � ������������ � 
����!� ���
-

���
	�� ����	������ �	����� �����
� 
���
����	��� 
�������� �������������� ��

�� ���
-

�����������
�� � ��	-���-����!����� ����
��������� � ����

( )( )
6

0
,0

, , , , ,
,,

exp 1
i j""  �  �

i j i j i j i j i j
i ji j

r
U E E A b r r C E

r

� �� �� �� � � 	= + = − − +
 �� 
� � � 	� �� �� �

� , 
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��� ,i jA , ,i jb , 
0
,i jr , ,i jC  – ����
���� ����	����� )�
�	��
� ��� ���
�� i � j; ,i jr  – �������	�� 
�-

"�� ���
�� i � j; U  – �	����� �����
� 
���
����	��� 
��������; ""E  – �	����� 	�����	�	��

��	-���-����!����� ����
���������;  �E  – ���
�����������
�� �	�����. '	����� ���
��������-

���
��� ����
��������� ������������ 	������
 �������	�� ���
������
�� ������� 	� ���
��, 

�������� � ������ 
���
��. 

+��
���� 	� ����
�� ���
�	�	�� ������		�� ����	�	�� ������	��, �������� ��� 
	��� ��-

������, �����		�� 
�
 � ���
��, ��
 � � �����"�	��
 �������� � �����	�� ������������ ����-

	�	�� ������	��. �����
� ���� 	��������� ���������	�� 
�"	� ����
��������! ��������


������
: 

1. ,�������	�� �
���� �	����� ���
�����������
�� ����
��������� � �	����� �����
� 
�-

��
����	��� 
�������� 	���������	�	��; 

2. ����� ����	����� 
�"
���
����	��� ����
���������, ���
���	� ������������ ����
��-

�� ����
��������� � 
���
����	�
 
�������� 	���������	�	��; 

3. ,���	���	�� ������ ���
� ����	����� 
�"
���
����	��� ����
���������, ��
�
��-

����� 	� ������	�� �
�����
�	���!	�� ��		��. 

$��
�� ��	��� �	���������������� �������������� � �
����� ��"���� ��	��
	��
���

������		�

#����! ���
-���
	�� ����	������ �����	� ���
�	����! $.%. &����������
�
 � ������	�-


�
� ��� ���������	�� ������� ����	����
�� 
���
����	�� 
���������. )��� ��
���	�, ���

�	����� ���
�����������
�� ����
��������� ���	����"�
� 
��� �� ����	�	�� � �������� ���-

��
���� (�	������ �����
�) ��� ��
�� �������, 
�
 ������������ ��"� � ������ 
���
�� �

���!��
� �����!	�
� 
�
�	��
� � �� 
�"	� 	� �
�����! � ���
� ���
 – ���
	�� ����	������

��� �������	�� �������� �	����� �����
� [3]. 

������	�� �����"��	�� 	� �������� ������	�
 �����		� ��� 
���
����	�� 
���������

	���������	�	��. ��-������, ������ 	� ���
�� 
���
�� 	���������	�	�� 	� ������
 ���!��

������� 	� ���
�� ����	�� ����	����
�� �����	�	��, ��-������, 
�������� 	���������	�	��

�����"�� ���!	�� �������	�� �����. �����
� ������ ������ 
����� ���
-���
	�� ����	������


�"�� ���! ����	 ���!
� � ��
��!� ���
�� �������� �	����� �����
� 
���
����	�� 
������-

��� 	���������	�	��, �
�������� � ���� �	����� ��	-���-����!�� � �	����� ���
����������-

�
�� ����
���������. 

$	������	� ������ [4] �������
 ���	
� �
���� �	����� ���
�����������
�� ����
���������

� �	����� �����
� ���� 
���
����	�� 
��������� 	���������	�	��. � 
������� ��-�
��� �����-

����	�� ���� �����	� 
���
����	�� 
�������� 	������	����, �-��	������	����, �-

��	������	����, �-	�����������, ��
����	�, �-	�����	���	�, 2,4,6-���	�����	���	�, 1,3,5-

����
�	�-2,4,6-���	������	����. (�		�� 	���� 
���
����	�� 
��������� 	���������	�	�� ���

�����	 	� ������	�: � ���������� ��� 	�� �
����� �
�����
�	���!	�� ��		�� �� ������� ���-

��
���� � ��		�� ��	��	�����
���	��� �	����� [4]. (�� �������	�� ��������	���� �������	��

�	����� ���
�����������
��� ����
��������� ������ 	� ���
�� 
���
�� 	���������	�	�� ���-

����������! � 
�	���
����� (���
�����), �����		�� 	� ��	��� ��		�� ��	��	�����
���	���

�	�����, �� ���! ��������������� 
�	���
���� 
���
�� � 
��������. '���
���	�� ������ 	�

���
��, ��������������� ���
�����������
�� ����	���� � �
����	���� 
���
��� � �������� �

������ 
���
�� ���������		�� ���� 	���������	�	��, �������	� � ������"�	��  �����–.�
�

����� �����
�		�
� 
��	����-��
����
�
� 
�����
� [5], 	�"��� ��� ���� �����	� ��	�� � ��-

���� [4]. ��� �������	�� �	����� ���
�����������
�� ����
��������� ���� �����!����	� ���-

	�� 
�����
���� 
����� '���!�� [6, 7]. 

����	����� 	�����	�	�� ����
��������� ,
" "
i kE

−
, ������������ ����
��������� ��	-���-

����!��, ����������! �	�������!	�� 
����� ��� 
�"���� ����� ���
�� i � k � ���
� ����	�����

(6-���–)�
�	��
�) [3, 4, 8]. 

/����!���� �������� �	����� �����
� 
���
����	�� 
��������� 	���������	�	�� � �	�����

���
�����������
�� ����
��������� �������	� � �������. $	���� �������		�� �����!����� ���-

����� ��
�������, ��� �
��� �	����� ���
�����������
�� ����
��������� � �	����� �����
� (��-



������� �.�. 	
������
�� ���� «�
�����» ������������
����
�
�� ������
�� ���������
�� ����������
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����� �����
����) 
���
����	�� 
��������� 	���������	�	�� �������� �	������!	�
, � ����-

��� �� ����� ����	����
�� 
���
����	�� 
���������, � 
�"�� ��������! 20–25 % �	����� ��-

���
�. �����
� ��� �������� ���
���	�
����
�� ����
�������
 
���
����	�� 
��������� 	��-

�������	�	��, 	�������
�� ��� �������	�� ����	�	�� ������	��, ���"	� ���! �����!����	�

���	�� ���
� ���
-���
	�� ����	������ [3], �� ���! ��������!	� ���"	� �
�����!�� � ������

�	����� ���
�����������
�� ����
���������. 

�
�&����� '��(�
������)*�+� � &+,��)���+� '��
-�. 
�/����

����
����H

(# = 298 &) 

����
����H

(T = 0 &) 

���
����H

(# = 0 &) 

 �E
0����	�	��

&
�� /
��!

+������	��� 13,98 15,14 15,30 2,7 

�-��	������	��� 19,40 20,57 20,60 6,5 

�-��	������	��� 21,20 22,37 22,50 5,9 

�-	���������� 18,90 20,07 20,30 4,5 

1�
����	 31,11 32,34 31,29 7,6 

� - 	�����	���	 24,10 25,20 25,30 6,9 

2��	�����	���	 27,71 28,80 28,20 7,5 

1,3,5- ����
�	�- 

2,4,6-���	������	���
40,21 41,30 40,20 8,4 

$�����	�
�� ����� 
��
��� ������	����� 
���
�
�� ������
�� ��	��
	��
�� ������	-

	��

�������	�� ������� (	�����	�	�� 
�"
���
����	��) ������������ �	����		�� �	����� �

�����
 �����	�� 
�����������
�� �����
�, �������		�� � ���� ����� [3, 4], ��
�������, ��� ��-

���	�� ����������� �������� �������� 
 ����
	�
 �������
 
���		��� ���
�	�, � �����
��
�-

��� �	����� 	�����	�	�� 
�"
���
����	�� ����
��������� $U 	�����
 ����	������ � 
�����

$.%. &����������
��� �������� 
 ������	�� ���!���� 
��������� 
�	���	�, 
������ 	� ������

������� ���
���	� ���������! �� �
������� �
�����
�	���!	�� ��		��. 

0���������!	�, �����������	� ��������! 	�
������ ����
���	�� ����	���� ��������

����
���������, 
������ �� �������� � �����		����, ������		�� � �����!���� �����!	�� �����-

��� �	����� ������� ����
��������� 
���
����	�� 
��������� 	���������	�	��, � 
�� ���!

�����!����	 ��� ����	�� ����� 
���
������
�� ����
�. 

3������� ��� ���� �
���		��, ��� �	����� ������� ����
��������� $U , � ������������

����������	��
� ������ [5], ���"	� ���! ���	��� ��������� ����"�	��: 

( ) ( )1 3 2 1 3

0 0 0

3 3
exp 1

2
$

A C D
U x b x x x

bρ ρ ρ
− −� �= − − −

� �
,    (1) 

��� 0x ρ ρ=  – ������
��	�� ��-�
; A , b , C , D  – ������		�� �����"���� ��������	��. ���-

��� � ������ ���	� ����"�	�� (1) ��������� �	����� �����"�	��. 0���	���� �������		��

�	����� �����
� 
�������� � ��� �������� �����
����, ����
 �� �������� 
�
 ��� � �	�����

�����"�	��. '�� 
�"�� ��-��	��!�� 	���������	�
 �����
 �	����� �������	�� ������, ������-

������ � 
���
����	�� 
��������� 	���������	�	��. �����
� �����������	� 
������������!

����	���� ������� ����
��������� (1). � ���� ����, ��� ����"�	��, ����������� �	����� ���-

��"�	�� � ����	����� ������� ����
��������� (1), �
��� 
�	�
�
 ��� 1x = , �
��� �
��� ��-


�	��! ��

� ������� � ����!��� ���	�� � ����"�	�� (1) ��	�� ��	
���� ��������
 ������
: 
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( )1/ 3

0 0

3
exp 1 n

$

A C
U b x x

b nρ ρ
−� �= − −

� �
.         (2) 

����	����� ������� ����
��������� (1) � (2) ����������� ��
, ��� ��
������! �����	� �

����"�	��, ����������
 �	����� �����"�	��,  	� �������� ��
������		�
 � �����"�� ����-

����	�� �� �
�����
�	���!	�� ��		�� [9, 10]. (�� ��������	�� 
�	���	�, �������� � ����"�-

	�� (2), 	�������
� �� �
�����
�	�� ������! ������ ����
���� � ��

	��! 	� 	�� ����	�	��

������	�� ��� ��
�������� T = 0. 

+����
 ����! 
�"�� ������
� �����������
� �	����		�� �	����� � �����	��. %�����	�, 

��� ���
���	�
����
�� �������� �������� ���	���!� ������������, ���� �������	 ���	 �� ���-


���	�
����
�� ����	������. (�� 
���
����	��  
��������� ����	� �������! �� ��������	��

������	�� �	����� 1��!
���!�� F(V, T), 
������ 	������� ������
 ������
 �����	� � 
����!�

�����	�� ��������: 

0 ln 1 exp a
$

h
F U E kT

kTα

ω� �� �
= + + − −� 	� 	

� �� �
� , 0

1

2
E h α

α

ω= � .             (3) 

4���! U$ – �	����� ����
��������� 
�"�� ���
�
�; V  – ����!	�� ��-�
; T  – ��
�������� ����; 

k  – ������		�� ���	
�; αω  – ������� 	��
��!	�� 
�����	��; 0E  – �	����� 	������ 
�����	��. 

5��� ��������"��!, ������ ������
 [11, 12], ���
�"	���! �����!����	�� ��� 	��
�������	��

������������ ������	�� �	����� ������� (����, � ��� ����
�������	�� – ������� '�	����	�, 

�� ����"�	�� (3) ����������� � ����

( )( ) ( )
3

2
0

0

3 ln 1 exp 3 ln 1 exp
D T

E
$

D

T
F U E MRT d N M RT

T

θ
θ

ξ ξ ξ
θ

� � � �� �
= + + − − + − − −� 	 � 	� 	

� �� �� �
� ,       (4) 

��� R  – �	�������!	�� ������� ������		��; M – ����� 	��
�������	�� 
�����	��; N – �����

���
�� � 
���
���; 3N M−  – ����� ����
�������	�� 
�����	��; Dθ  – ����
����������
�� ��
-

�������� (����; Eθ  – ����
����������
�� ��
�������� '�	����	�. 4	�� ����"�	�� ��� �	�����

1��!
���!��, ���
� ���������! ��� ����	�	�� ������	�� 
���
����	��� 
�������� � ������

�-

��� ��� ������		�
 ��-�
�:  

( ) ( )0 D D$
MRT V D xU dE

P
V dV V

γ∂
= − − +

∂
, ( )

( )
( )
ln

ln

D
D

d
V

d V

θ
γ = − ;              (5) 

( ) ( )
( )0 3

exp 1

E
$ D

E

RTx
E F TS U E MRTD x N M

x
= + = + + + −

−
;              (6) 

( )
( )

( )
( )

( )( )
2

2

exp3
4 3

exp 1 exp 1

ED
V D E

D E

xx
C MR D x N M Rx

x x

� �
= − + −� 	� 	− −� �

,     (7) 

��� /D Dx Tθ= , /E Ex Tθ= , ( )D Vγ  – 
��������	� 1��	����	�. � ������� [11, 12] ������	� ���-

��	 �������
 ��������	�� ����� 	��
�������	�� 
�����	�� 
���
����	�� 
��������� 	������-

���	�	��. 0����� ��������	�� 
��������	�� 1��	����	� [13], ������
 ����"�	�� ��� �	�����

	������ 
�����	�� 0E � �� ��������	�� 0dE

dV
: 

( )2
0

0

1 3 3 3 3

2 2 2 2 8

Dw

E D

N M M N M
E h h h d R MR Vα α

α

ω ω ω ω ω θ θ
′ ′ ′− −

= = + = +� �   (8) 

( ) ( )0 3

8

D DMR V VdE

dV V

γ θ
= − ,               (9) 

��� N ′  – ����� ���
��, M ′  – ����� 	��
�������	�� 
�����	�� � ��-�
� V . ���������� ����"�-

	�� ��� ��������	�� �� �	����� 	������ 
�����	�� �� ��-�
� (9) � ����"�	�� ��� �����	��, 

�������
 ����	�	�� ������	�� � ����

( )
( ) 0

D
D $

MRT V
P D x P P

V

γ
= + + , ( )0

3

8
D DP MR V Vγ θ= ; $

dU
P

dV
= − .       (10) 
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� ������������ � ����	���	��
 (2) ������
 ����"�	�� �������� �����	�� $P , ���������	-

	��� �	������ ������� ����
��������� ( )$U x , � ��������
 ����

2 1

( 1)3 3exp 1 n
$P Ax b x Cx

− −
− +

� �� �
� 
� 	= − −
� 	� 
� �� �

.       (11) 

(�� ������	�� ����� ��	��	�� � ���
� ���	�� ����
� ����"�	�� ������� ������������ �	��-

��		�� �	����� (2) � �����	�� (11) ������
 ��� �����������	��. �� ��������	��, ������
���-

�
�� �"�
��
���! Tβ �����	� � ������
����
�� �
�����!� ���
� Tc ��������
 ������
: 

2
1 T

T T

c P
V

V Vβ

∂� �
= = − � 	

∂� �
.       (12) 

���������� ����"�	�� (10) � ������ ����! ����	���� (12), � �����!���� ������


( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

2

2

2

1 3

8

3 3

8 8

3 3

88

3 3

8 8

D D D $
T T

D D D D D D

$D
D D D D D D

T

D D D D D V

V MRT V x D x V P
V

V MRT V x D x V MRT V x D x V

Px
MRT V x D x V V MRT V x D x V

V V

MRT V x D x V MRT V x C

γ
β

γ γ

γ γ

γ γ

∂ � �� �
= − + + =
 �� 
∂ � �� �

� � � � �′= − − + + + +
 � 
 � 
� � � ��

∂∂ ��� � � �′+ + + = − − + +� 
� 
 � 
∂ ∂ � �� � � �

� �′+ + − −� 
� �
( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( )

2

2 23

8

3
( ) ,

8

D

D

$
D D

$
D D D D D V D

D D D

P
x D x V

V

P
MRT V V x D x V V MRT V C x V

V

MRT V x D x

γ γ γ

γ

∂ �� �
+ + =�� 
 ∂� � �

∂� �� �= + + − − −� 
� � ∂� �

� �
′− +� 
� �

��� ( )D Vγ ′  – ��������	�� �� V �� 
��������	�� 1��	����	�, 

( ) ( )
( )
3

4
exp 1D

D
V D D

D

x
C x D x

x

� �
= −� 	� 	−� �

, ( )D D
D

x x
V

V V
γ

∂
= −

∂
.  

0���������!	�, ����"�	�� ��� ��������	�� ������
����
�� �"�
��
���� 
�"	� �������!

��������
 ������


( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

2

2

1 3

8

3
,

8D

D D D D
T

$
D V D D D D

MRT V V x D x V

P
MRT V C x V MRT V x D x V

V

γ γ
β

γ γ

� �� �= + + −� 
� � � �

∂� �′− − + −� 
 ∂� �

     (13) 

�������
 ���	
� ���	��, �������� � ����"�	�� ��� �	����		�� �	����� (6), ��� ����
��-

	�� ��
�������� T 
 	���. � ���
 ������ ���! ���� � 	��
���
�������	�
 ������� 0T → , 

Dx → ∞ , Ex → ∞ . +��
���
�������	�� ������ ��� ��	
��� (���� ( )DD x 
�"	� �������!, 

���� ����������! �	������, �������� � �� ����"�	��, � ����

( ) ( ) ( ) ( )

4
3 3 3 3

0 0
exp 1 exp 1 exp 1 15 exp 1

D

D D

x

x x

d d d dξ ξ ξ π ξ
ξ ξ ξ ξ

ξ ξ ξ ξ

∞ ∞ ∞

= − = −
− − − −� � � � . 

��� 	��
�� ��
��������� T ����
��� Dx ����
, ��
 ��� ������ ���	 � ������	�
 ����	����


�"	� ���	��!, �������� 1 � �	�
�	����� ����	������!	��� ����"�	��

( )
( ) ( )( )3 3 3 2exp exp 3 6 6

exp 1
D D

D D D D

x x

d
d x x x x

ξ
ξ ξ ξ ξ

ξ

∞ ∞

� �= − = − + + +� �−� � . 

���������� ������	�� ����"�	�� � ��	
��� (����, ������




��������

Bulletin of the South Ural State University 
Ser. Mathematics. Mechanics. Physics, 2017, vol. 9, no. 2, pp. 55–63 

60 

( ) ( )( )
4

3 2

3

3
exp 3 6 6 0

15
D D D D DD x x x x x

x

π� �
= − − + + + →� 


� 
� �
. 

������� ������!	�� ������� � ������	�
 ���	� �	����		�� �	�����, ������


( ) ( )
0

exp 1 expE

E E

E Exx x

θ θ

→ ∞
→ →

−
. 

(�� �	����		�� �	����� E ������!	�� ������� 
 	��
�
 ��
��������
 
�"	� ����������!

��������
 ������


( )
( )

( )

( )( )

( )
( )

0

4
3 2

0 3

0

3

exp 1

3
exp 3 6 6

15

3
(1) .

exp
D

E

E
D

E

D D D D

D

xE

x
E

N M RTx
E U E MRTD x

x

U E MRT x x x x
x

N M R
U E

x

π

θ →∞

→∞

−
= + + + =

−

� �
= + + − − + + + +� 


� 
� �

−
+ → +

            (14) 

'	����� 	������ 
�����	�� 0E ��������	� ����"�	��
 (8). (�� ��������	�� ������
����
��

�"�
��
���� ��� 0T → , ��������
 � ����"�	�� (13) 
 ������� ��������� ��	
���: 

( ) ( ) ( ) ( )2 2

0

3 3
lim

8 8
D D D D D D

T
MR T V V x MR V Vρ γ γ θ ρ γ γ

→
� � � �+ = +� � � � , 

( ) ( ) ( )2

0
lim 0D D D
T

MR T V V D xρ γ γ
→

� �+ =� � , 

( ) ( )2

0
lim 0

DD V D
T

MR T V C xρ γ
→

= , 

( ) ( )
0

3 3
lim

8 8
D D D D

T
MRT V x MR Vγ θ γ

→
′ ′= , 

( ) ( )
0

lim 0D D
T

MRT V D xγ
→

′ = . 

0���������!	�, ��� 0T → ������
����
�� �"�
��
���! ������������ ��������
 ����"�	��


( ) ( ) ( )2

0

1 3 3

8 8

$
D D D D D

T T

P
MR V V MR V V

V
θ ρ γ γ θ γ

β
→

� � ∂′� �= + − −� 	 � � ∂� �
                (15) 

�������� � (15) �� ������
����
�� �"�
��
���� 
 ������
����
�� �
������ ���
� � ���������-

��� � ���
���� (12), ������


( ) ( ) ( )
2

20 3 3

8 8

$
D D D D D

c P
MR V V MR V V

V V
θ ρ γ γ θ γ

∂′� �= + − −� � ∂
,           (16) 

��� 0c  – �
�����! ���
� ��� 0T = . 

������� �����, ��� �
�����! ���
� ��� 0T = ������������ ���!
� ������
� ��������
� 
��-

�������, ������
 ��� ����	�	��: 
2
0

0
0

$c dP
V

V dV
= − ,       (17) 

( ) ( ) ( )2
0 0 0

0 0

1 1
0D D DV V V

V V
γ γ γ′ − − = . 

���������� � ������ ����! ����	���� (17) ����"�	�� ���  �����	��� �����	�� (11), ������
 ���

1x =   

( ) ( )

( ) ( ) ( )

5 / 3 1/ 3 4 / 3 1/ 3
0

2

2 1
exp 1 exp 1

3 3

2 1
1 1 .

3 3

$ $

n

P P
V Ax b x Abx b x

V x

C n x A Ab C n

− −

− +

∂ ∂ � � � �− = − = − − − − +
� � � �∂ ∂

+ + = − − + +

             (18) 
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� ���� ����, ��� ��� 1x = ������� ������������ �	����		�� �	����� �
��� 
�	�
�
, �� ����-

��	� ������� ������������ �����	�� ���	� 	��� ��� 1x = , �, 
�
 ������� �� ����"�	�� (11), 


��������	�� A � C ���	�. %� ����	��� (17) � (18) 
�"	� ���������! ����"�	�� ��� 
�����-

���	�� A ����� �
�����! ���
� 0c ��� 1x = � 0T = : 

( )2
0 03 / 3 1A c b nρ= − −   

� ���
 ������ ����"�	�� ��� ������� ������������ �	����		�� �	����� � �������

������������ �����	�� ���	�
��� ��������� ���: 

( )
( )( )

2
1/ 303

3 exp 1
3 1

n
$

c
U n b x bx

bn b n

−� �= − −� 
� �− −
              (19) 

( )
( )( ) ( )

2
12 / 3 1/ 30 03

exp 1
3 1

n
$

c
P x b x x

bn b n

ρ − +−� �= − −� 
� �− −
.      (20) 
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The paper analyzers the diagram of atom-atom potentials as exemplified by calculation of energy of 

the molecular crystal lattice of nitro compounds. The performed in the paper calculations of energy of 

the crystal lattice of a number of nitro compounds have shown that the calculation data coincide with the 

experiment only when an electrostatic interaction between molecules is taken into account in the dia-

gram of atom-atom potentials. The obtained results allowed us to create a potential for description of an 

elastic component of the internal energy and pressure in the two-term state equation of the molecular 

crystal. The accounting of electrostatic energy has lead to the fact the in the Buckingham potential when 

describing the attraction energy an unknown parameter, i.e. a power coefficient for specific volume of 

the crystal, appears. On the whole, there are four parameters in the potential for description of the elastic 

component of the internal energy and pressure. These parameters are determined from experimental 

data. The analysis of experimental data on thermodynamic measurements has shown that the most ade-

quate description of the elastic component of the internal energy and pressure in the two-term state equa-

tion of molecular crystals can be received only when the potential of intermolecular interactions closes 

on the isothermal compressibility or sound speed at the temperature of the crystal tending to zero. The 

consecutive passage to the limit in terms of the isothermal sound velocity for the crystal temperature, 

tending to zero, allowed us to get a rather simple potential for description of the elastic component of the 

internal energy and pressure, expression of which includes an explicitly isothermal sound speed. This 

approach enables us to reduce the number of unknown parameters to two, which are specified according 

to experimental shock adiabats. 

Keywords: state equation; molecular crystal; Helmholtz energy; Lennard-Jones potential; Buck-
ingham potential; Debye approximation; Einstein approximation.
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