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 и свойств стекол и расплавов системы BaO-SiO2.
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Получение надежных экспериментальных данных - сложный и трудоемкий процесс, поэтому все большое распространение, в настоящее время, получают методы расчета и прогнозирования термодинамических и физико-химических свойств. Однако критерием достоверности таких расчетов по-прежнему остаются экспериментальные данные. Цель настоящей работы - определение химического строения стёкол/расплавов системы BaO-SiO2, расчет активности, химических потенциалов, интегральных энергий Гиббса, а также расчет плотности исследуемых стекол/расплавов на основе модели идеальных ассоциированных растворов (ИАР). В соответствии с данной моделью [1], стёкла/расплавы рассматриваются как раствор, компонентами которого являются солеобразные продукты взаимодействия исходных оксидных компонентов, называемые так же химическими группировками, и сами непрореагировавшие оксиды. Предполагается, что по своей стехиометрии и структуре эти химические группировки подобны кристаллическим соединениям, которые существуют в рассматриваемых системах. Этот подход позволяет определять химическое строение расплава, а именно, относительное равновесное содержание в нём различных химических группировок. Термодинамические данные, рассчитанные по модели ИАР, хорошо согласуются с экспериментальными результатами, полученными нами ранее [2] методом масс-спектрометрии для системы BaO-SiO2. Очевидно, что для системы BaO-SiO2 характерно отрицательное отклонение от идеальности связанное с сильным химическим взаимодействием компонентов расплава. Минимум свободной энергии системы при 1800 K приходится на состав 2BaO SiO2. В свою очередь, данный факт также находит отражение в химическом строении расплавов исследуемой системы, согласно которого максимальное содержание при данной температуре приходится на долю химической группировки 2BaO SiO2. Как было показано в работе [1] концепция химического строения стекла/расплава позволяет рассчитывать различные свойства. Таким образом, была рассчитана плотность стекол исследуемой системы, значения которой хорошо согласуется с экспериментальными данными, имеющимися в литературе.
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