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Introduction

격자이론은 순수성분 및 다성분 혼합물의 열역학적 성질을 모델링하는 데 널리 이용되어 왔다. 격자모델에 근거한 이론들은 대부분 분자들간의 비무질서를 묘사하는 데 있어서 quasichemical theory(QC)를 사용한다. 최근에 Aranovich등은 Ono-Kondo theory를 3차원 다성분 유체에 적용할 수 있도록 일반화시켰다. 이들의 이론은 중앙의 한 분자에 주위의 분자들이 흡착한다고 가정하여 mean-field 거동을 묘사한다. 본 연구에서는 Aranovich의 modified Ono-Kondo(OK) 이론에 간섭효과를 첨가하고, 한 분자 주위에 대한 흡착이 주변 분자에 영향을 받는다고 가정하여 보다 높은 에너지 상태에서의 국부조성을 보다 정확하게 구할 수 있는 방법을 제시한다. 또한 이러한 이론을 Monte Carlo Simulation(MCS)와 비교한다.

Theory

임의의 j라는 분자를 중심으로 생각하고, j의 첫번째 shell에 있는 분자 i와 j로부터 무한히 떨어져 있는 l 분자의 상호교환을 생각하자. 단, Figure 1.과 같이 j의 첫번째 shell과 i의 첫번째 shell의 분자들이 부분적으로 공유되는 경우를 고려한다. 
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개의 monomers성분이 존재하고, 쌍은 상호작용에너지 
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(positive value)를 갖는다. Figure 1.에서는 2개의 분자가 공유되고 있다. 이러한 간섭하는 입자의 개수를 
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로 나타내자.

[image: image1.wmf]n


Figure 1.  Interference in a lattice model.

이 상호교환이 정온, 정적조건의 국부평형에서 일어난다면, 다음과 같다. 
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(1)

여기에서 마이크로카노니칼 앙상블에서 엔트로피변화는 다음과  같은 형태를 가진다. 
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(2)

여기에서 W1는 i가 중심분자 j의 첫번째 shell에 위치하며, l은 중심분자 j로부터 무한히 떨어진 곳에 위치할 경우의 수이다. W2는 l이 중심분자 j의 첫번째 shell에 위치하며, i는 중심분자 j로부터 무한히 떨어진 곳에 위치할 경우의 수이다.  kB는 볼츠만 상수이다. 

만일 격자구조내의 모든 배열의 경우의 수가 Wt이고,  한정된 상관길이를 가정하면 상태 1과 상태 2에 대한 확률은 다음과 같이 추정할 수 있다. 
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(4)

여기에서 
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는 분자 i가 중심분자 j의 첫번째 shell 에 위치할 확률이며, 
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i

x

는 i분자가 bulk상에 있을 확률이다. 

두번째 shell이나 좀더 멀리 떨어져 있는 용액의 성분은 bulk상에 있는 성분과 구별하지 않는다고 가정한다. 에너지 변화는 인접한 분자의 경우에는 mean-field 근사를 이용한다. 에너지는 모든 가능한 인접쌍의 상호작용의 합에서 다음과 같이 표현될 수 있다. 
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는 간섭이 없는 경우의 에너지변화량으로 OK식의 것과 같다. 
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는 간섭입자 한 개당 에너지변화량이다. 
[image: image16.wmf]a

가 0일때 위 식은 OK식으로 환원된다.

위의 결과를 이용하여 다음과 같이 나타낼 수 있다. 
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보존법칙
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에 의해 다음식이 성립되므로. 중심분자 
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에 
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분자가 인접할 확률은 다음과 같이 주어진다. 
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은 
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의 함수이므로 수치해석적인 방법에 의존해야 한다. 

nonrandomness factor는 다음과 같이 정의된다.


[image: image25.wmf]¥

¥

¥

¥

+

=

G

=

G

j

i

i

j

i

j

i

j

ji

ij

x

x

x

x

x

x

2










(10)

[image: image56.wmf]0.85

0.9

0.95

1

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

3차원 격자구조에서 이것은 s.c.구조나 b.c.c.구조의 경우, 영향을 주지 않으나,  f.c.c.구조에서는 4개의 간섭입자를 갖는다.  실제 유체의 경우, 배위수를 10이라 가정할 때, 
[image: image26.wmf]a

는 2 또는 3정도의 값을 가지리라 예상된다.

Figure 2. 2 References system .

OK이론에서는 하나의 흡착점만을 고려하나, 본 연구에서는 여러 개의 흡착점을 고려한다. 이러한 흡착점들은 서로 직접적인 영향은 주지 않는다고 가정한다. 즉, 이들은 그들의 첫번째 shell의 입자들을 통해 상호작용한다고 가정한다. 이러한 가정은 두번째 shell의 입자들은 bulk조성과 같다고 보는 것이다. 

Figure 2.에서 reference(
[image: image27.wmf]k

)는 reference(
[image: image28.wmf]j

)로부터 독립적이다고 가정한다. 또한 이들 reference의 수를 
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로 나타내자. 이 경우 앞서의 방법을 따라 식을 전개할 경우, 기준분자 
[image: image30.wmf]j

, 
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가 주어졌을 때, 기준분자 
[image: image32.wmf]j

의 첫번째 shell과 기준분자 
[image: image33.wmf]k

의 두번째 shell의 공통영역에 분자 
[image: image34.wmf]i

가 존재할 확률은 다음과 같이 주어진다.
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는 간섭이 없는 경우의 에너지변화량으로 OK식의 것과 같다. 
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는 기준입자 한 개 증가당 에너지변화량이다. 
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가 1일때 위 식은 OK식으로 환원된다. 기준입자
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와 
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는 서로 독립이다고 가정하였으므로, 
[image: image43.wmf]j

i

x

는 다음과 같이 주어진다.
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Results and Discussion
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Figure 3. Nonrandomness in f.c.c. and s.c. structure in binary mixture(hole + 1 monomer)
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(b) s.c.,  (
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Figure 4. Nonrandomness in f.c.c. and s.c. structure in binary mixture(hole + 1 monomer)
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Figure 3.의 (a)는 f.c.c.이므로 간섭효과를 고려한 eqn(9)(
[image: image54.wmf]a

=4 )가 사용되었다. QC는 격자구조를 고려하지 않으므로 이 구조에서 큰 오차를 보인다. (b)에서는 하나이상의 기준분자를 고려한 eqn(11) (
[image: image55.wmf]b

=3 )이 사용되었다. Figure 4.의 경우 QC는 binary mixture만큼 정확하지는 않다.
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		x1		x2		K10		K20		K12

		0.08		0.72		0.882314		0.963147		1.024317				0.883315		0.963751		1.02348				0.882374		0.963511		1.02356

		0.16		0.64		0.882421		0.967979		1.017796				0.884998		0.968934		1.01745				0.883818		0.968683		1.01751

		0.24		0.56		0.885297		0.973295		1.012508				0.887173		0.974651		1.01204				0.885766		0.974429		1.01206

		0.32		0.48		0.885644		0.97951		1.00775				0.88984		0.980914		1.00724				0.88823		0.980767		1.00719

		0.4		0.4		0.889819		0.986212		1.004244				0.893002		0.987732		1.00302				0.891223		0.987716		1.0029

		0.48		0.32		0.892314		0.993926		1.001552				0.896662		0.995116		0.999377				0.894759		0.995292		0.999165

		0.56		0.24		0.894783		1.000894		0.998583				0.900826		1.00308		0.996288				0.89885		1.00352		0.995996

		0.64		0.16		0.899372		1.009075		0.995871				0.9055		1.01165		0.993748				0.903511		1.0124		0.993384

		0.72		0.08		0.904927		1.02044		0.994068				0.910694		1.02083		0.991747				0.908753		1.02197		0.991329

		e11=0.5		e22=0.25		x0=0.3								0.1134516737		0.0627110919		0.0817129853				0.0068003001		0.0377927772		0.0739029031

		x1		x2		K10		K20		K12				0.2920374742		0.0986591651		0.0339950245				0.1583144553		0.0727288505		0.0280999336

		0.07		0.63		0.875852		0.948544		1.04566				0.2119062868		0.1393205554		0.046221857				0.0529765717		0.116511438		0.044246564

		0.14		0.56		0.874476		0.95119		1.039387				0.4737795322		0.1433369746		0.0506077896				0.2919909128		0.1283294709		0.0555693376

		0.21		0.49		0.87762		0.954991		1.032541				0.3577131979		0.1541250766		0.1218827297				0.1577848978		0.1525027073		0.1338320169

		0.28		0.42		0.877416		0.960074		1.026888				0.4872724176		0.1197272232		0.2171629631				0.2740066837		0.1374347788		0.2383301117

		0.35		0.35		0.875941		0.963592		1.021906				0.6753592771		0.2184047462		0.229825663				0.4545236108		0.2623654453		0.2590670981

		0.42		0.28		0.877707		0.967277		1.019103				0.6813643298		0.2551842034		0.2131802211				0.4602100132		0.3295096995		0.2497311399

		0.49		0.21		0.88081		0.972938		1.013977				0.6372889747		0.0382188076		0.2334850332				0.422796535		0.149935322		0.2755344705

		0.56		0.14		0.880104		0.977932		1.01002

		0.63		0.07		0.883257		0.980226		1.008909

		e11=0.5		e22=0.25		x0=0.4

		x1		x2		K10		K20		K12

		0.06		0.54		0.878404		0.939647		1.07137

		0.12		0.48		0.875991		0.941326		1.065752

		0.18		0.42		0.873678		0.942477		1.059721

		0.24		0.36		0.871797		0.944624		1.0545

		0.3		0.3		0.869109		0.947141		1.048423

		0.36		0.24		0.871187		0.94846		1.042795

		0.42		0.18		0.870925		0.953042		1.037865

		0.48		0.12		0.869954		0.955956		1.033403

		0.54		0.06		0.870555		0.958373		1.02996

		e11=0.5		e22=0.25		x0=0.5

		x1		x2		K10		K20		K12																						QC

		0.05		0.45		0.883585		0.936529		1.106506				0.886057		0.937468		1.10802				0.883925		0.936235		1.11025				0.916047		0.938149		1.05992

		0.1		0.4		0.87847		0.936958		1.101331				0.884086		0.937554		1.10008				0.881451		0.936046		1.10261				0.900823		0.93937		1.06089

		0.15		0.35		0.877626		0.936993		1.093462				0.882329		0.937838		1.0925				0.879144		0.936037		1.09526				0.890123		0.940599		1.06453

		0.2		0.3		0.876264		0.938482		1.08674				0.880779		0.938317		1.08525				0.877005		0.936211		1.08819				0.88281		0.941191		1.0704

		0.25		0.25		0.87296		0.93751		1.081551				0.879434		0.938991		1.07834				0.875035		0.936572		1.08139				0.878126		0.940391		1.07818

		0.3		0.2		0.870221		0.938619		1.075875				0.878288		0.939856		1.07174				0.873235		0.937122		1.07483				0.875519		0.937254		1.08751

		0.35		0.15		0.87022		0.938852		1.07189				0.87734		0.940913		1.06546				0.87161		0.937868		1.06852				0.874517		0.930608		1.09784

		0.4		0.1		0.869467		0.943067		1.063097				0.876586		0.94216		1.05947				0.870161		0.938812		1.06244				0.874627		0.919076		1.10829

		0.45		0.05		0.868249		0.94314		1.059139				0.876022		0.943595		1.05377				0.868892		0.939962		1.05659				0.875252		0.901205		1.11762

		e11=0.5		e22=0.25		x0=0.6								0.2797693487		0.1002638466		0.1368270936				0.038479603		0.0313925143		0.3383623767				3.6738966823		0.1729791603		4.2101895516

		x1		x2		K10		K20		K12				0.6392933168		0.0636101085		0.113589829				0.3393399888		0.0973362733		0.1161322073				2.5445376621		0.2574288282		3.6720114116

		0.04		0.36		0.892651		0.938726		1.150111				0.5358774694		0.0901821038		0.0879774514				0.1729666168		0.1020285104		0.1644318687				1.4239550788		0.3848481259		2.645908134

		0.08		0.32		0.889918		0.938026		1.141645				0.5152556764		0.0175815839		0.1371073118				0.0845635562		0.2419865272		0.1334265786				0.7470351401		0.2886576407		1.503579513

		0.12		0.28		0.886496		0.936862		1.133396				0.7416147361		0.1579716483		0.29688845				0.2376970308		0.1000522661		0.0148860294				0.5917796921		0.3073033888		0.3116820196

		0.16		0.24		0.884573		0.93695		1.12782				0.9270058985		0.1317893629		0.3843383293				0.3463488011		0.1594896332		0.0971302428				0.6088108653		0.145426419		1.0814453352

		0.2		0.2		0.881502		0.936135		1.122496				0.8181839075		0.219523418		0.5998749872				0.1597297235		0.1048088517		0.3143979326				0.4937831813		0.8780936718		2.4209573744

		0.24		0.16		0.879446		0.935884		1.117477				0.8187774809		0.0961755633		0.3411730068				0.0798190156		0.4511874554		0.0618005695				0.5934670321		2.543933782		4.2510702222

		0.28		0.12		0.877425		0.936408		1.111224				0.8952500953		0.0482431028		0.5069211879				0.0740570965		0.3369595182		0.2406671834				0.8065658584		4.4463176199		5.5215604373

		0.32		0.08		0.876356		0.937299		1.102903

		0.36		0.04		0.873738		0.939092		1.096232
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R1

																																														total AD

		MCS

		e11		x1=0.1		x1=0.2		x1=0.3		x1=0.4		x1=0.5		x1=0.6		x1=0.7		x1=0.8		x1=0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.983		0.991

		0.2		0.981		0.967		0.958		0.952		0.950		0.951		0.956		0.967		0.981

		0.3		0.970		0.949		0.935		0.926		0.924		0.927		0.935		0.949		0.971

		0.4		0.959		0.931		0.912		0.900		0.896		0.899		0.912		0.930		0.959

		0.5		0.947		0.910		0.885		0.871		0.866		0.872		0.886		0.910		0.947

		0.6		0.934		0.888		0.859		0.840		0.834		0.841		0.858		0.888		0.934

		0.7		0.920		0.864		0.826		0.804		0.797		0.804		0.825		0.865		0.920

		0.8		0.904		0.835		0.787		0.758		0.749		0.759		0.787		0.836		0.904

		0.9		0.885		0.800		0.730		0.695		0.677		0.686		0.733		0.799		0.886

		QC																						QC DEV																						1.123

		e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9				e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000				0		-0.000		-0.000		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.984		0.991				0.1		-0.000		0.000		0.000		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		-0.000

		0.2		0.981		0.967		0.957		0.952		0.950		0.952		0.957		0.967		0.981				0.2		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		0.000		0.001		-0.000		-0.000

		0.3		0.970		0.950		0.936		0.928		0.925		0.928		0.936		0.950		0.970				0.3		0.000		0.001		0.001		0.002		0.001		0.001		0.001		0.000		-0.001

		0.4		0.959		0.932		0.914		0.904		0.900		0.904		0.914		0.932		0.959				0.4		0.001		0.001		0.002		0.004		0.004		0.005		0.002		0.002		0.000

		0.5		0.948		0.913		0.892		0.880		0.876		0.880		0.892		0.913		0.948				0.5		0.001		0.003		0.006		0.009		0.009		0.008		0.006		0.003		0.001

		0.6		0.935		0.895		0.869		0.856		0.851		0.856		0.869		0.895		0.935				0.6		0.001		0.006		0.011		0.016		0.017		0.014		0.011		0.007		0.001

		0.7		0.922		0.876		0.847		0.832		0.827		0.832		0.847		0.876		0.922				0.7		0.003		0.012		0.021		0.028		0.030		0.027		0.022		0.011		0.003

		0.8		0.909		0.856		0.825		0.808		0.803		0.808		0.825		0.856		0.909				0.8		0.005		0.021		0.038		0.050		0.054		0.049		0.038		0.020		0.005

		0.9		0.895		0.837		0.803		0.784		0.779		0.784		0.803		0.837		0.895				0.9		0.009		0.036		0.072		0.089		0.101		0.099		0.070		0.037		0.009

		OK 3 ref																						OK 3 ref DEV																						0.727

		e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9				e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000				0		-0.000		-0.000		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.984		0.991				0.1		-0.000		0.000		0.000		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		-0.000

		0.2		0.981		0.967		0.957		0.952		0.950		0.952		0.957		0.967		0.981				0.2		0.001		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.001		0.000		0.000

		0.3		0.972		0.950		0.935		0.926		0.923		0.926		0.935		0.950		0.972				0.3		0.001		0.001		0.000		0.000		-0.000		-0.001		0.001		0.001		0.001

		0.4		0.961		0.933		0.913		0.900		0.896		0.900		0.913		0.933		0.961				0.4		0.003		0.002		0.001		0.001		0.000		0.002		0.001		0.003		0.003

		0.5		0.951		0.915		0.889		0.873		0.868		0.873		0.889		0.915		0.951				0.5		0.004		0.004		0.003		0.002		0.002		0.001		0.003		0.004		0.004

		0.6		0.940		0.896		0.864		0.844		0.838		0.844		0.864		0.896		0.940				0.6		0.006		0.007		0.005		0.005		0.004		0.003		0.005		0.007		0.006

		0.7		0.929		0.875		0.837		0.813		0.806		0.813		0.837		0.875		0.929				0.7		0.009		0.011		0.011		0.009		0.008		0.009		0.012		0.011		0.009

		0.8		0.916		0.854		0.808		0.781		0.771		0.781		0.808		0.854		0.916				0.8		0.013		0.019		0.021		0.023		0.023		0.022		0.022		0.018		0.012

		0.9		0.904		0.831		0.778		0.746		0.736		0.746		0.778		0.831		0.904				0.9		0.018		0.031		0.048		0.051		0.058		0.060		0.045		0.032		0.018

		OK																						OK DEV																						1.302

		e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9				e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000				0		-0.000		-0.000		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.984		0.991				0.1		-0.000		0.000		0.000		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		-0.000

		0.2		0.981		0.967		0.958		0.952		0.950		0.952		0.958		0.967		0.981				0.2		0.001		0.000		0.000		0.000		0.000		0.000		0.001		0.000		0.000

		0.3		0.972		0.951		0.936		0.928		0.925		0.928		0.936		0.951		0.972				0.3		0.001		0.002		0.001		0.002		0.001		0.001		0.002		0.001		0.001

		0.4		0.962		0.934		0.915		0.904		0.900		0.904		0.915		0.934		0.962				0.4		0.003		0.003		0.003		0.004		0.004		0.005		0.003		0.004		0.003

		0.5		0.951		0.916		0.893		0.880		0.876		0.880		0.893		0.916		0.951				0.5		0.004		0.006		0.008		0.009		0.009		0.008		0.008		0.006		0.004

		0.6		0.940		0.899		0.872		0.856		0.851		0.856		0.872		0.899		0.940				0.6		0.006		0.011		0.013		0.017		0.017		0.015		0.013		0.011		0.006

		0.7		0.929		0.881		0.850		0.832		0.827		0.832		0.850		0.881		0.929				0.7		0.010		0.017		0.024		0.028		0.030		0.028		0.025		0.016		0.009

		0.8		0.917		0.863		0.828		0.809		0.803		0.809		0.828		0.863		0.917				0.8		0.014		0.028		0.041		0.051		0.054		0.050		0.042		0.027		0.013

		0.9		0.905		0.845		0.807		0.786		0.779		0.786		0.807		0.845		0.905				0.9		0.020		0.044		0.076		0.090		0.101		0.100		0.074		0.046		0.019

		OK 2 ref																						OK 2 ref DEV																						1.178

		e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9				e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000				0		-0.000		-0.000		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.984		0.991				0.1		-0.000		0.000		0.000		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		-0.000

		0.2		0.981		0.967		0.958		0.952		0.950		0.952		0.958		0.967		0.981				0.2		0.001		0.000		0.000		0.000		-0.000		0.000		0.001		0.000		0.000

		0.3		0.972		0.951		0.936		0.928		0.925		0.928		0.936		0.951		0.972				0.3		0.001		0.002		0.001		0.001		0.001		0.001		0.001		0.001		0.001

		0.4		0.962		0.934		0.914		0.903		0.899		0.903		0.914		0.934		0.962				0.4		0.003		0.003		0.003		0.003		0.003		0.004		0.002		0.004		0.003

		0.5		0.951		0.916		0.892		0.878		0.874		0.878		0.892		0.916		0.951				0.5		0.004		0.006		0.007		0.008		0.008		0.006		0.007		0.006		0.004

		0.6		0.940		0.898		0.870		0.853		0.848		0.853		0.870		0.898		0.940				0.6		0.006		0.010		0.011		0.014		0.014		0.012		0.012		0.010		0.006

		0.7		0.929		0.880		0.847		0.828		0.822		0.828		0.847		0.880		0.929				0.7		0.010		0.016		0.021		0.024		0.025		0.024		0.022		0.015		0.009

		0.8		0.918		0.861		0.824		0.802		0.795		0.802		0.824		0.861		0.918				0.8		0.014		0.026		0.037		0.045		0.047		0.043		0.037		0.026		0.013

		0.9		0.906		0.842		0.801		0.777		0.769		0.777		0.801		0.842		0.906				0.9		0.020		0.042		0.070		0.081		0.092		0.091		0.068		0.043		0.019

		OK 4 ref																						OK 4 ref DEV																						0.426

		e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9				e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000				0		-0.000		-0.000		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.984		0.991				0.1		-0.000		0.000		0.000		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		-0.000

		0.2		0.981		0.967		0.957		0.951		0.949		0.951		0.957		0.967		0.981				0.2		0.001		0.000		-0.001		-0.001		-0.001		-0.001		0.001		0.000		0.000

		0.3		0.972		0.950		0.934		0.924		0.921		0.924		0.934		0.950		0.972				0.3		0.001		0.001		-0.001		-0.002		-0.003		-0.003		-0.001		0.001		0.000

		0.4		0.961		0.931		0.909		0.896		0.891		0.896		0.909		0.931		0.961				0.4		0.003		0.001		-0.002		-0.004		-0.005		-0.003		-0.003		0.002		0.002

		0.5		0.951		0.912		0.882		0.863		0.857		0.863		0.882		0.912		0.951				0.5		0.004		0.001		-0.003		-0.008		-0.010		-0.009		-0.004		0.001		0.004

		0.6		0.939		0.890		0.851		0.826		0.818		0.826		0.851		0.890		0.939				0.6		0.005		0.002		-0.007		-0.013		-0.016		-0.015		-0.007		0.002		0.005

		0.7		0.927		0.866		0.816		0.784		0.773		0.784		0.816		0.866		0.927				0.7		0.008		0.002		-0.011		-0.020		-0.024		-0.020		-0.010		0.001		0.007

		0.8		0.914		0.837		0.775		0.737		0.724		0.737		0.775		0.837		0.914				0.8		0.010		0.002		-0.013		-0.021		-0.025		-0.022		-0.012		0.001		0.010

		0.9		0.899		0.802		0.730		0.688		0.673		0.688		0.730		0.802		0.899				0.9		0.014		0.002		-0.000		-0.008		-0.004		0.002		-0.003		0.003		0.013
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R1

																																														total AD

		MCS

		e11		x1=0.1		x1=0.2		x1=0.3		x1=0.4		x1=0.5		x1=0.6		x1=0.7		x1=0.8		x1=0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.983		0.991

		0.2		0.981		0.967		0.958		0.952		0.950		0.951		0.956		0.967		0.981

		0.3		0.970		0.949		0.935		0.926		0.924		0.927		0.935		0.949		0.971

		0.4		0.959		0.931		0.912		0.900		0.896		0.899		0.912		0.930		0.959

		0.5		0.947		0.910		0.885		0.871		0.866		0.872		0.886		0.910		0.947

		0.6		0.934		0.888		0.859		0.840		0.834		0.841		0.858		0.888		0.934

		0.7		0.920		0.864		0.826		0.804		0.797		0.804		0.825		0.865		0.920

		0.8		0.904		0.835		0.787		0.758		0.749		0.759		0.787		0.836		0.904

		0.9		0.885		0.800		0.730		0.695		0.677		0.686		0.733		0.799		0.886

		QC																						QC DEV																						1.123

		e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9				e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000				0		-0.000		-0.000		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.984		0.991				0.1		-0.000		0.000		0.000		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		-0.000

		0.2		0.981		0.967		0.957		0.952		0.950		0.952		0.957		0.967		0.981				0.2		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		0.000		0.001		-0.000		-0.000

		0.3		0.970		0.950		0.936		0.928		0.925		0.928		0.936		0.950		0.970				0.3		0.000		0.001		0.001		0.002		0.001		0.001		0.001		0.000		-0.001

		0.4		0.959		0.932		0.914		0.904		0.900		0.904		0.914		0.932		0.959				0.4		0.001		0.001		0.002		0.004		0.004		0.005		0.002		0.002		0.000

		0.5		0.948		0.913		0.892		0.880		0.876		0.880		0.892		0.913		0.948				0.5		0.001		0.003		0.006		0.009		0.009		0.008		0.006		0.003		0.001

		0.6		0.935		0.895		0.869		0.856		0.851		0.856		0.869		0.895		0.935				0.6		0.001		0.006		0.011		0.016		0.017		0.014		0.011		0.007		0.001

		0.7		0.922		0.876		0.847		0.832		0.827		0.832		0.847		0.876		0.922				0.7		0.003		0.012		0.021		0.028		0.030		0.027		0.022		0.011		0.003

		0.8		0.909		0.856		0.825		0.808		0.803		0.808		0.825		0.856		0.909				0.8		0.005		0.021		0.038		0.050		0.054		0.049		0.038		0.020		0.005

		0.9		0.895		0.837		0.803		0.784		0.779		0.784		0.803		0.837		0.895				0.9		0.009		0.036		0.072		0.089		0.101		0.099		0.070		0.037		0.009

		OK 3 ref																						OK 3 ref DEV																						0.727

		e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9				e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000				0		-0.000		-0.000		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.984		0.991				0.1		-0.000		0.000		0.000		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		-0.000

		0.2		0.981		0.967		0.957		0.952		0.950		0.952		0.957		0.967		0.981				0.2		0.001		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.001		0.000		0.000

		0.3		0.972		0.950		0.935		0.926		0.923		0.926		0.935		0.950		0.972				0.3		0.001		0.001		0.000		0.000		-0.000		-0.001		0.001		0.001		0.001

		0.4		0.961		0.933		0.913		0.900		0.896		0.900		0.913		0.933		0.961				0.4		0.003		0.002		0.001		0.001		0.000		0.002		0.001		0.003		0.003

		0.5		0.951		0.915		0.889		0.873		0.868		0.873		0.889		0.915		0.951				0.5		0.004		0.004		0.003		0.002		0.002		0.001		0.003		0.004		0.004

		0.6		0.940		0.896		0.864		0.844		0.838		0.844		0.864		0.896		0.940				0.6		0.006		0.007		0.005		0.005		0.004		0.003		0.005		0.007		0.006

		0.7		0.929		0.875		0.837		0.813		0.806		0.813		0.837		0.875		0.929				0.7		0.009		0.011		0.011		0.009		0.008		0.009		0.012		0.011		0.009

		0.8		0.916		0.854		0.808		0.781		0.771		0.781		0.808		0.854		0.916				0.8		0.013		0.019		0.021		0.023		0.023		0.022		0.022		0.018		0.012

		0.9		0.904		0.831		0.778		0.746		0.736		0.746		0.778		0.831		0.904				0.9		0.018		0.031		0.048		0.051		0.058		0.060		0.045		0.032		0.018

		OK																						OK DEV																						1.302

		e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9				e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000				0		-0.000		-0.000		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.984		0.991				0.1		-0.000		0.000		0.000		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		-0.000

		0.2		0.981		0.967		0.958		0.952		0.950		0.952		0.958		0.967		0.981				0.2		0.001		0.000		0.000		0.000		0.000		0.000		0.001		0.000		0.000

		0.3		0.972		0.951		0.936		0.928		0.925		0.928		0.936		0.951		0.972				0.3		0.001		0.002		0.001		0.002		0.001		0.001		0.002		0.001		0.001

		0.4		0.962		0.934		0.915		0.904		0.900		0.904		0.915		0.934		0.962				0.4		0.003		0.003		0.003		0.004		0.004		0.005		0.003		0.004		0.003

		0.5		0.951		0.916		0.893		0.880		0.876		0.880		0.893		0.916		0.951				0.5		0.004		0.006		0.008		0.009		0.009		0.008		0.008		0.006		0.004

		0.6		0.940		0.899		0.872		0.856		0.851		0.856		0.872		0.899		0.940				0.6		0.006		0.011		0.013		0.017		0.017		0.015		0.013		0.011		0.006

		0.7		0.929		0.881		0.850		0.832		0.827		0.832		0.850		0.881		0.929				0.7		0.010		0.017		0.024		0.028		0.030		0.028		0.025		0.016		0.009

		0.8		0.917		0.863		0.828		0.809		0.803		0.809		0.828		0.863		0.917				0.8		0.014		0.028		0.041		0.051		0.054		0.050		0.042		0.027		0.013

		0.9		0.905		0.845		0.807		0.786		0.779		0.786		0.807		0.845		0.905				0.9		0.020		0.044		0.076		0.090		0.101		0.100		0.074		0.046		0.019

		OK 2 ref																						OK 2 ref DEV																						1.178

		e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9				e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000				0		-0.000		-0.000		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.984		0.991				0.1		-0.000		0.000		0.000		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		-0.000

		0.2		0.981		0.967		0.958		0.952		0.950		0.952		0.958		0.967		0.981				0.2		0.001		0.000		0.000		0.000		-0.000		0.000		0.001		0.000		0.000

		0.3		0.972		0.951		0.936		0.928		0.925		0.928		0.936		0.951		0.972				0.3		0.001		0.002		0.001		0.001		0.001		0.001		0.001		0.001		0.001

		0.4		0.962		0.934		0.914		0.903		0.899		0.903		0.914		0.934		0.962				0.4		0.003		0.003		0.003		0.003		0.003		0.004		0.002		0.004		0.003

		0.5		0.951		0.916		0.892		0.878		0.874		0.878		0.892		0.916		0.951				0.5		0.004		0.006		0.007		0.008		0.008		0.006		0.007		0.006		0.004

		0.6		0.940		0.898		0.870		0.853		0.848		0.853		0.870		0.898		0.940				0.6		0.006		0.010		0.011		0.014		0.014		0.012		0.012		0.010		0.006

		0.7		0.929		0.880		0.847		0.828		0.822		0.828		0.847		0.880		0.929				0.7		0.010		0.016		0.021		0.024		0.025		0.024		0.022		0.015		0.009

		0.8		0.918		0.861		0.824		0.802		0.795		0.802		0.824		0.861		0.918				0.8		0.014		0.026		0.037		0.045		0.047		0.043		0.037		0.026		0.013

		0.9		0.906		0.842		0.801		0.777		0.769		0.777		0.801		0.842		0.906				0.9		0.020		0.042		0.070		0.081		0.092		0.091		0.068		0.043		0.019

		OK 4 ref																						OK 4 ref DEV																						0.426

		e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9				e11		0.1		0.2		0.3		0.4		0.5		0.6		0.7		0.8		0.9

		0		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000		1.000				0		-0.000		-0.000		0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000		-0.000

		0.1		0.991		0.984		0.979		0.976		0.975		0.976		0.979		0.984		0.991				0.1		-0.000		0.000		0.000		0.000		-0.000		-0.000		0.000		0.000		-0.000

		0.2		0.981		0.967		0.957		0.951		0.949		0.951		0.957		0.967		0.981				0.2		0.001		0.000		-0.001		-0.001		-0.001		-0.001		0.001		0.000		0.000

		0.3		0.972		0.950		0.934		0.924		0.921		0.924		0.934		0.950		0.972				0.3		0.001		0.001		-0.001		-0.002		-0.003		-0.003		-0.001		0.001		0.000

		0.4		0.961		0.931		0.909		0.896		0.891		0.896		0.909		0.931		0.961				0.4		0.003		0.001		-0.002		-0.004		-0.005		-0.003		-0.003		0.002		0.002

		0.5		0.951		0.912		0.882		0.863		0.857		0.863		0.882		0.912		0.951				0.5		0.004		0.001		-0.003		-0.008		-0.010		-0.009		-0.004		0.001		0.004

		0.6		0.939		0.890		0.851		0.826		0.818		0.826		0.851		0.890		0.939				0.6		0.005		0.002		-0.007		-0.013		-0.016		-0.015		-0.007		0.002		0.005

		0.7		0.927		0.866		0.816		0.784		0.773		0.784		0.816		0.866		0.927				0.7		0.008		0.002		-0.011		-0.020		-0.024		-0.020		-0.010		0.001		0.007

		0.8		0.914		0.837		0.775		0.737		0.724		0.737		0.775		0.837		0.914				0.8		0.010		0.002		-0.013		-0.021		-0.025		-0.022		-0.012		0.001		0.010

		0.9		0.899		0.802		0.730		0.688		0.673		0.688		0.730		0.802		0.899				0.9		0.014		0.002		-0.000		-0.008		-0.004		0.002		-0.003		0.003		0.013
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