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ÄÈÍÀÌÈÊÀ �ÅØÅÒÊÈ È ÈÍÄÓÖÈ�ÎÂÀÍÍÛÅ�ÈÄ�ÎÑÒÀÒÈ×ÅÑÊÈÌ ÄÀÂËÅÍÈÅÌÔÀÇÎÂÛÅ ÏÅ�ÅÕÎÄÛ Â S
F3Ê. Ñ. Àëåêñàíäðîâ a, Â. Í. Âîðîíîâ a, À. Í. Âòþðèí b, Ñ. Â. �îðÿéíîâ b,Í. �. Çàìêîâà a, Â. È. Çèíåíêî a*, À. Ñ. Êðûëîâ aa Èíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. ÊèðåíñêîãîÑèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿb Îáúåäèíåííûé èíñòèòóò ãåîëîãèè, ãåî�èçèêè è ìèíåðàëîãèèÑèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 13 íîÿáðÿ 2001 ã.Ìåòîäàìè ïîëÿðèçàöèîííîé ìèêðîñêîïèè è êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà îáíàðóæåíû íîâûå �à-çîâûå ïåðåõîäû ïîä äåéñòâèåì ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ â êóáè÷åñêîì ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõêðèñòàëëå S
F3. Ïðåäïîëàãàåìûå ïðîñòðàíñòâåííûå ãðóïïû �àç âûñîêîãî äàâëåíèÿ R�3
, Z = 2 è D162h,Z = 4. Ïðîâåäåí íåýìïèðè÷åñêèé ðàñ÷åò äèíàìèêè ðåøåòêè êðèñòàëëà. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè íîðìàëüíîìäàâëåíèè êóáè÷åñêàÿ �àçà ÿâëÿåòñÿ óñòîé÷èâîé âïëîòü äî T = 0 Ê, à ïðè ïðèëîæåíèè ãèäðîñòàòè÷åñêî-ãî äàâëåíèÿ â ñïåêòðå êîëåáàíèé ïîÿâëÿåòñÿ �îíîííàÿ âåòâü (ìåæäó òî÷êàìè R è M çîíû Áðèëëþýíà)ñ îòðèöàòåëüíûìè çíà÷åíèÿìè êâàäðàòîâ ÷àñòîò. Êîíäåíñàöèÿ ìÿãêîé ìîäû R5 â ãðàíè÷íîé òî÷êå çî-íû Áðèëëþýíà ïðèâîäèò ê ðîìáîýäðè÷åñêîìó èñêàæåíèþ êóáè÷åñêîé ñòðóêòóðû ñ óäâîåíèåì îáúåìàýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè. Âû÷èñëåííûå ÷àñòîòû ïðåäåëüíûõ êîëåáàíèé ðåøåòêè S
F3 â èñêàæåííîé ðîì-áîýäðè÷åñêîé �àçå âåùåñòâåííû; ÷èñëî è ïîëîæåíèå ÷àñòîò, àêòèâíûõ â êîìáèíàöèîííîì ðàññåÿíèè,ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè.PACS: 61.50.Ks, 63.70.+h, 64.70 Kb, 78.30.-j1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÔòîðèäû òðåõâàëåíòíûõ ìåòàëëîâ MeF3 ñ èäå�àëüíîé ëèáî èñêàæåííîé ñòðóêòóðîé �-ReO3 ïðè�íàäëåæàò ê ñåìåéñòâó ïåðîâñêèòîïîäîáíûõ ñîåäèíå�íèé ñ îáùåé �îðìóëîé ABX3, â êîòîðûõ ìåñòî îä�íîãî èç êàòèîíîâ âàêàíòíî (ðèñ. 1). Ïîäîáíî âñåìïåðîâñêèòàì, ýòè âåùåñòâà èñïûòûâàþò ïîñëåäîâà�òåëüíûå �àçîâûå ïðåâðàùåíèÿ ïðè âíåøíèõ âîçäåé�ñòâèÿõ. Íàëè÷èå îáúåìíûõ ïîëîñòåé â ñòðóêòóðå äà�åò âîçìîæíîñòü äîñòàòî÷íî ãèáêîãî èçìåíåíèÿ �è�çè÷åñêèõ ñâîéñòâ ýòèõ êðèñòàëëîâ ïóòåì ñîçäàíèÿñòðóêòóðíîãî áåñïîðÿäêà ëèáî âíåñåíèÿ ïðèìåñåé,÷òî äåëàåò èõ èíòåðåñíûìè îáúåêòàìè äëÿ èññëåäî�âàíèÿ ìåõàíèçìîâ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ (ñì., íàïðè�*E-mail: zvi�iph.krasn.ru
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F1�èñ. 1. Ñòðóêòóðà êóáè÷åñêîé �àçû S
F3ìåð, [1℄), à òàêæå îòêðûâàåò âîçìîæíîñòè èõ ïðàê�òè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé [2; 3℄.Ñðåäè äðóãèõ ñîåäèíåíèé ñ õèìè÷åñêîé �îðìó�1139 10*



Ê. Ñ. Àëåêñàíäðîâ, Â. Í. Âîðîíîâ, À. Í. Âòþðèí è äð. ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002ëîé MeF3 �òîðèä ñêàíäèÿ ÿâëÿåòñÿ, âèäèìî, íàèìå�íåå èçó÷åííûì. Ñâåäåíèÿ î íåì îòñóòñòâóþò â íàèáî�ëåå ïîëíûõ îáçîðàõ, ïîñâÿùåííûõ îïèñàíèþ ñòðóê�òóðíûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ â ïåðîâñêèòàõ [4; 5℄. Âáàçå ñòðóêòóðíûõ äàííûõ [6℄ ïðèâåäåíû ñâåäåíèÿ îòðåõ ðàçëè÷íûõ ñòðóêòóðàõ S
F3 ïðè íîðìàëüíûõóñëîâèÿõ: êóáè÷åñêîé, ðîìáîýäðè÷åñêîé è ðîìáè÷å�ñêîé � îäíàêî ñïåöèàëüíûå èññëåäîâàíèÿ óñòîé÷è�âîñòè ýòèõ �àç [7℄ ïîêàçàëè, ÷òî ðîìáè÷åñêàÿ �àçàïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ ÿâëÿåòñÿ ìåòàñòàáèëüíîé;â òî æå âðåìÿ êóáè÷åñêàÿ �àçà âîîáùå íå áûëà îá�íàðóæåíà.Êàê îòìå÷àëîñü â [5; 8; 9℄, �àçîâàÿ äèàãðàììàýòèõ êðèñòàëëîâ âåñüìà ÷óâñòâèòåëüíà ê ñòðóêòóð�íûì äå�åêòàì è ïðèìåñÿì, ÷òî ïðèâîäèò ê äîïîëíè�òåëüíûì òðóäíîñòÿì ïðè èõ èññëåäîâàíèè. Êðîìåòîãî, ïî êðàéíåé ìåðå, íåêîòîðûå èç �àçîâûõ ïåðå�õîäîâ â êðèñòàëëàõ ýòîãî ñåìåéñòâà ÿâëÿþòñÿ ñåãíå�òîýëàñòè÷åñêèìè [1; 4℄, è íàëè÷èå ðîñòîâûõ íàïðÿæå�íèé â îáðàçöàõ, ñèíòåçèðîâàííûõ ïðè âûñîêèõ òåì�ïåðàòóðàõ, òàêæå ìîæåò ñóùåñòâåííî âëèÿòü íà èõïîâåäåíèå ïðè èçìåíåíèè âíåøíèõ óñëîâèé.�àíåå àâòîðàìè ýòîé ðàáîòû áûëè ïðîâåäåíû èñ�ñëåäîâàíèÿ ñïåêòðà êîëåáàíèé ðåøåòêè êóáè÷åñêîéìîäè�èêàöèè S
F3 ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ âïëîòüäî 4 Ê [10℄, îäíàêî �àçîâûå ïåðåõîäû íå áûëè âûÿâ�ëåíû. Öåëü äàííîé ðàáîòû � èññëåäîâàíèå �àçîâûõïåðåõîäîâ â êðèñòàëëå S
F3 ïîä äàâëåíèåì ìåòîäîìñïåêòðîñêîïèè êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ â ñî÷åòà�íèè ñ ïîëÿðèçàöèîííîé ìèêðîñêîïèåé íà îáðàçöàõ,ñèíòåçèðîâàííûõ â óñëîâèÿõ, îáåñïå÷èâàþùèõ ìè�íèìàëüíûå íàïðÿæåíèÿ ïðè èõ ðîñòå, è óñòàíîâëå�íèå ïðèðîäû âîçíèêàþùåé íåñòàáèëüíîñòè ðåøåòêèñ èñïîëüçîâàíèåì íåýìïèðè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñïåêòðà÷àñòîò êîëåáàíèé ðåøåòêè â ðàìêàõ ìèêðîñêîïè÷å�ñêîé ìîäåëè èîííîãî êðèñòàëëà.2. ÑÈÍÒÅÇ È ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÀÌÎÍÎÊ�ÈÑÒÀËËÎÂÍàì íå óäàëîñü îáíàðóæèòü â ëèòåðàòóðå ìå�òîäèê âûðàùèâàíèÿ ìîíîêðèñòàëëîâ S
F3, îäíàêîîïèñàí ñèíòåç è ðîñò ðîäñòâåííûõ ìîíîêðèñòàëëîâ�òîðèäîâ æåëåçà è àëþìèíèÿ [11�13℄ èç ðàñòâîðàâ ðàñïëàâå. Îòìåòèì, ÷òî ýòà ìåòîäèêà ïîçâîëÿåòñóùåñòâåííî ñíèçèòü òåìïåðàòóðó ñèíòåçà è òåì ñà�ìûì óìåíüøèòü âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ íàïðÿæå�íèé ïðè ðîñòå. Â êà÷åñòâå ðàñòâîðèòåëÿ èñïîëüçî�âàëñÿ �òîðèñòûé ëèòèé. Áûëè ñäåëàíû ïîïûòêè èñ�ïîëüçîâàíèÿ äðóãèõ ñîåäèíåíèé, îäíàêî îíè ïðèâå�

ëè ê îáðàçîâàíèþ ñëèøêîì ìåëêèõ ìîíîêðèñòàëëîâ(ìåíåå 1 ìì3).�àñòâîð-ðàñïëàâ, ñîäåðæàùèé 40 ìîë.% S
F3, âáåñêèñëîðîäíîé àòìîñ�åðå ãåðìåòè÷åñêè çàïàèâàë�ñÿ â ïëàòèíîâîé àìïóëå ñ òîëùèíîé ñòåíîê 0.2 ìì.Â òå÷åíèå 14 ñóòîê àìïóëà îïóñêàëàñü â âåðòèêàëü�íîé òðóá÷àòîé ïå÷è ñ àêñèàëüíûì òåìïåðàòóðíûìãðàäèåíòîì 10�20 Ê/ñì èç îáëàñòè 1400 Ê ñî ñêîðî�ñòüþ 20 ìì/ñóòêè.Ïîñëå îõëàæäåíèÿ è âñêðûòèÿ àìïóëû â íåé áûëîáíàðóæåí îáðàçåö öèëèíäðè÷åñêîé �îðìû. Íèæ�íÿÿ ïðîçðà÷íàÿ ÷àñòü îáðàçöà äèàìåòðîì 10 ìì èâûñîòîé äî 7 ìì íå ñîäåðæàëà âèäèìûõ â ìèêðîñêîïäå�åêòîâ èëè âêëþ÷åíèé. Âûïîëíåííûé ðåíòãåíî�ñòðóêòóðíûé àíàëèç ïîêàçàë ñîîòâåòñòâèå ïîëó÷åí�íîãî êðèñòàëëà ñòðóêòóðå êóáè÷åñêîé �àçû S
F3 ñïàðàìåòðîì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè a0 = 4:01�A (ñðàâ�íåíèå âûïîëíÿëîñü ïî äàííûì [6℄). Íàáëþäåíèÿ âïîëÿðèçàöèîííûé ìèêðîñêîï ïîêàçàëè îïòè÷åñêóþèçîòðîïíîñòü êðèñòàëëà, ÷òî òàêæå ñîãëàñóåòñÿ ñ êó�áè÷åñêîé ñèììåòðèåé.3. ÈÇÌÅÍÅÍÈß ÑÏÅÊÒ�ÎÂÊÎÌÁÈÍÀÖÈÎÍÍÎ�Î �ÀÑÑÅßÍÈßÊîëåáàòåëüíîå ïðåäñòàâëåíèå ïðîñòðàíñòâåííîéãðóïïû Pm3m êóáè÷åñêîé �àçû äëÿ öåíòðà çîíûÁðèëëþýíà èìååò âèä�0 = F2u + 3F1u; (1)ïðè ýòîì âñå êîëåáàíèÿ íåàêòèâíû â ñïåêòðå êîìáè�íàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ.Àíàëîãè÷íîå ðàçëîæåíèå äëÿ ðîìáîýäðè÷åñêîéñòðóêòóðû èìååò âèä�1 = A1g + 2A2g + 3Eg + 2A1u + 3A2u + 5Eu (2)è äëÿ îðòîðîìáè÷åñêîé:�2 = 7Ag + 5B1g + 7B2g + 5B3g + 5Au ++ 7B1u + 5B2u + 7B3u: (3)Â (2) è (3) âûäåëåíû ìîäû, àêòèâíûå â ñïåêòðåêîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ.Êàê âèäíî èç ñðàâíåíèÿ âûðàæåíèé (1)�(3), ïðà�âèëà îòáîðà äëÿ ýòèõ ñòðóêòóð ñóùåñòâåííî ðàçëè�÷àþòñÿ, è îíè äîëæíû ëåãêî äèàãíîñòèðîâàòüñÿ ïîâèäó ñïåêòðîâ êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ.Îáðàçöû S
F3 â óñëîâèÿõ âûñîêîãî (äî 9 �Ïà)ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ ïðè êîìíàòíîé òåìïå�ðàòóðå èññëåäîâàëèñü íà óñòàíîâêå ñ àëìàçíûìè íà�êîâàëüíÿìè, àíàëîãè÷íîé [14; 15℄, äèàìåòð êàìåðû ñ1140



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Äèíàìèêà ðåøåòêè : : :
8.85�Ïà
5.88

4.66

3.89

3.06

2.22

0.89

1.07

1.74

0.60

0.72

0.11

0

10000

20000

30000

40000

200 300 400 500 600

Èíòåíñ
èâíîñòü
,îòí.åä
.

ω, ñì−1�èñ. 2. Èçìåíåíèÿ ñïåêòðà êîìáèíàöèîííîãî ðàñ-ñåÿíèÿ S
F3 ïðè ïîâûøåíèè äàâëåíèÿîáðàçöîì 0.25 ìì, âûñîòà 0.1 ìì. Äàâëåíèå ñ òî÷íî�ñòüþ 0.05 �Ïà îïðåäåëÿëîñü ïî ñäâèãó ïîëîñû ëþ�ìèíåñöåíöèè ðóáèíà [15; 16℄, ìèêðîêðèñòàëë êîòîðî�ãî ïîìåùàëñÿ ðÿäîì ñ îáðàçöîì. Â êà÷åñòâå ïåðå�äàþùåé äàâëåíèå ñðåäû èñïîëüçîâàëèñü ñìåñè ýòè�ëîâîãî è ìåòèëîâîãî ñïèðòîâ ëèáî ãëèöåðèí. Ñïåê�òðû êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ âîçáóæäàëèñü èç�ëó÷åíèåì Ar+-ëàçåðà (514.5 íì, 0.5 Âò) è ðåãèñòðè�ðîâàëèñü ìíîãîêàíàëüíûì ñïåêòðîìåòðîì OMARS89 (Dilor). Â ñâÿçè ñ ìàëûìè ðàçìåðàìè îáðàçöîâè ñèëüíûì äè��óçíûì ðàññåÿíèåì ðåãèñòðèðîâà�ëàñü âûñîêî÷àñòîòíàÿ (150�600 ñì�1) ÷àñòü ñïåêòðà.Îäíîâðåìåííî ñ ïîìîùüþ ïîëÿðèçàöèîííîãî ìèêðî�ñêîïà íàáëþäàëàñü äîìåííàÿ ñòðóêòóðà è ý��åêòûäâóëó÷åïðåëîìëåíèÿ â îáðàçöå.Ïðè íîðìàëüíîì äàâëåíèè ñïåêòð êîìáèíàöèîí�íîãî ðàññåÿíèÿ â êðèñòàëëå îòñóòñòâóåò, îí îïòè÷å�ñêè èçîòðîïåí è õîðîøî çàòåìíÿåòñÿ â ñêðåùåííûõïîëÿðèçàòîðàõ (íåáîëüøîå ïðîñâåòëåíèå ïîëÿ âîç�íèêàåò èç-çà âîçíèêíîâåíèÿ àíèçîòðîïíûõ ìåõàíè�÷åñêèõ íàïðÿæåíèé â àëìàçíûõ íàêîâàëüíÿõ). Ïðèäàâëåíèè 0.7 �Ïà â ñïåêòðå âîçíèêàþò äâå ñïåê�òðàëüíûå ëèíèè (260 ñì�1 è 465 ñì�1, ñì. ðèñ. 2);îäíîâðåìåííî ïðîèñõîäèò ïðîñâåòëåíèå ïîìåùåííî�ãî ìåæäó ñêðåùåííûìè ïîëÿðèçàòîðàìè îáðàçöà(ðèñ. 3), ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î âîçíèêíîâåíèè îïòè�÷åñêîé àíèçîòðîïèè. Â íåêîòîðûõ îáðàçöàõ íàáëþ�äàåòñÿ ðàçáèåíèå íà êðóïíûå (ïîðÿäêà 0.02�0.05 ìì)äîìåíû íåðåãóëÿðíîé �îðìû. Ïðè äàëüíåéøåì ïî�âûøåíèè äàâëåíèÿ èíòåíñèâíîñòü ýòèõ ëèíèé ìî�íîòîííî âîçðàñòàåò, ðàñòåò òàêæå ÷àñòîòà ëèíèè

260 ñì�1, äîñòèãàÿ 300 ñì�1 ïðè äàâëåíèè 3.8 �Ïà. Âîáëàñòè íèçêèõ ÷àñòîò ïîÿâëÿåòñÿ åùå îäíà ëèíèÿ,ìîíîòîííî ñìåùàþùàÿñÿ îò âåëè÷èíû 180 ñì�1 ïðè1.4 �Ïà äî çíà÷åíèÿ 260 ñì�1 ïðè 3.8 �Ïà. Îäíî�âðåìåííî íàáëþäàåòñÿ óñèëåíèå ý��åêòà äâóëó÷å�ïðåëîìëåíèÿ è èçìåíåíèå öâåòîâ èíòåð�åðåíöèîí�íîé îêðàñêè îáðàçöà, âûçâàííîå èçìåíåíèåì �îðìûîïòè÷åñêîé èíäèêàòðèñû.Ïðîèñõîäÿùèå äî çíà÷åíèé 3.8 �Ïà èçìåíåíèÿîáðàòèìû è âîñïðîèçâîäÿòñÿ íà ðàçëè÷íûõ îáðàç�öàõ, âçÿòûõ èç îäíîé êðèñòàëëèçàöèè, à òàêæå ñðàçëè÷íûìè ïåðåäàþùèìè äàâëåíèå æèäêîñòÿìè(ðèñ. 4). Â ïðåäåëàõ óêàçàííîé òî÷íîñòè èçìåðåíèéêàêèå-ëèáî ãèñòåðåçèñíûå ÿâëåíèÿ íå íàáëþäàþòñÿ.Îò îáðàçöà ê îáðàçöó, à òàêæå â çàâèñèìîñòè îò ñêî�ðîñòè èçìåíåíèÿ äàâëåíèÿ ìåíÿåòñÿ âèä äîìåííîéñòðóêòóðû, êîòîðûé â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè îïðåäå�ëÿåòñÿ äå�åêòàìè íà ãðàíèöàõ îáðàçöà; íà õîðîøîîãðàíåííûõ ìèêðîêðèñòàëëàõ ïðè ìåäëåííîì ïîâû�øåíèè äàâëåíèÿ óäàåòñÿ ïîëó÷èòü ìîíîäîìåííîå ñî�ñòîÿíèå.Ïðè äàëüíåéøåì ïîâûøåíèè äàâëåíèÿ (ïðè3.8 �Ïà) ïðîèñõîäèò åùå îäèí ïåðåõîä. Â êðèñòàëëå�îðìèðóåòñÿ âèäèìàÿ ïîä ìèêðîñêîïîì ñëîæíàÿñèñòåìà áîëüøîãî ÷èñëà ìåëêèõ (ìåíåå 0.01 ìì)äîìåíîâ, íà ãðàíèöàõ êîòîðûõ íàáëþäàåòñÿ ñèëü�íîå ðàññåÿíèå ñâåòà (ðèñ. 5). Îäíîâðåìåííî ðåçêîèçìåíÿåòñÿ õàðàêòåð ñïåêòðà êîìáèíàöèîííîãîðàññåÿíèÿ � ÷àñòü ëèíèé èñ÷åçàåò, âîçíèêàåòçíà÷èòåëüíîå ÷èñëî îòäåëüíûõ íîâûõ ëèíèé èïîëîñ, ñîñòîÿùèõ, î÷åâèäíî, èç íåñêîëüêèõ áëèçêîðàñïîëîæåííûõ êîíòóðîâ (ðèñ. 3, 4). Îòìåòèì, ÷òîäàâëåíèå 3.8 �Ïà, ñîîòâåòñòâóþùåå òî÷êå ïåðåõîäà,õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ äàâëåíèåì ïåðåõîäà èç ðîìáî�ýäðè÷åñêîé â îðòîðîìáè÷åñêóþ �àçó èññëåäóåìîãîêðèñòàëëà, íàáëþäàâøåãîñÿ àâòîðàìè [8; 9℄. Ïðèäàëüíåéøåì ïîâûøåíèè äàâëåíèÿ âûñîêî÷àñòîòíàÿ(ìåíüøå 200 ñì�1) ÷àñòü ñïåêòðà èçìåíÿåòñÿ ìàëî,òîãäà êàê íèæå âåëè÷èíû 200 ñì�1 íàáëþäàþòñÿñäâèã îäíîãî èç êîëåáàíèé â îáëàñòü áîëåå âûñîêèõ÷àñòîò, ïåðåñå÷åíèå åãî ñ äðóãèì è, âîçìîæíî, ïîÿâ�ëåíèå åùå îäíîé ëèíèè âáëèçè ÷àñòîòû 160 ñì�1 ïðèäàâëåíèÿõ âûøå 7 �Ïà. Âîçíèêøàÿ ïðè ïåðåõîäåñèñòåìà äîìåííûõ ãðàíèö ñëåãêà ìîäè�èöèðóåòñÿñ óâåëè÷åíèåì äàâëåíèÿ; îáùåå ÷èñëî äîìåíîâíåñêîëüêî óìåíüøàåòñÿ, îäíàêî ïîëíîñòüþ îíàíå èñ÷åçàåò. Êðèñòàëë îñòàåòñÿ îïòè÷åñêè àíèçî�òðîïíûì, õîòÿ ñèëüíîå ðàññåÿíèå íà äîìåííûõñòåíêàõ çàòðóäíÿåò íàáëþäåíèå ñâÿçàííûõ ñ ýòèìý��åêòîâ.Ïîíèæåíèå äàâëåíèÿ äëÿ îáðàçöà, íàõîäÿùåãî�ñÿ â ýòîé �àçå, íå ïðèâîäèò ê îáðàòíîìó ïåðåõî�1141
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�èñ. 3. Ìèêðî�îòîãðà�èè îáðàçöà äî (ñëåâà, 0:07 �Ïà) è ïîñëå (ñïðàâà, 0:72 �Ïà) ïåðâîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà.Ïîëÿðèçàòîðû ìèêðîñêîïà ñêðåùåíû. Äèàìåòð êàìåðû 0:25 ìì
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P,�Ïà2.0 4.0 6.0 8.0 10.00�èñ. 4. Çàâèñèìîñòè ÷àñòîò ýêñïåðèìåíòàëüíî îá-íàðóæåííûõ ëèíèé îò äàâëåíèÿ. Êðóæêè � çíà÷å-íèÿ, ïîëó÷åííûå ïðè ïîâûøåíèè äàâëåíèÿ; êâàäðà-òû è òðåóãîëüíèêè � çíà÷åíèÿ, ïîëó÷åííûå íà ðàç-ëè÷íûõ îáðàçöàõ ïðè ïîíèæåíèè äàâëåíèÿ äëÿ îá-ðàçöà âî âòîðîé �àçåäó (ðèñ. 6). Ñèñòåìà äîìåííûõ ãðàíèö è îáùèé õà�ðàêòåð ñïåêòðà ñîõðàíÿþòñÿ, õîòÿ â íèçêî÷àñòîòíîé÷àñòè ñïåêòðà íàáëþäàåòñÿ ñìÿã÷åíèå ïî êðàéíåéìåðå îäíîãî êîëåáàíèÿ, ÷òî ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñâîçíèêíîâåíèåì íåóñòîé÷èâîñòè ðåøåòêè. Ïðè ìåä�ëåííîì, â òå÷åíèå íåñêîëüêèõ ÷àñîâ, óìåíüøåíèèäàâëåíèÿ îò çíà÷åíèÿ 1 �Ïà âïëîòü äî íîðìàëüíî�ãî äàâëåíèÿ óäàåòñÿ ñîõðàíèòü îáðàçåö � íèæíèéñïåêòð íà ðèñ. 6 èçìåðåí íà îáðàçöå, èçâëå÷åííîì èçêàìåðû, íà âîçäóõå. Ïðè áîëåå áûñòðîì ñáðîñå äàâ�ëåíèÿ íèæå âåëè÷èíû 1 �Ïà ïðîèñõîäèò ðàçðóøåíèå

êðèñòàëëà (ðèñ. 5â), ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î íàëè÷èèâ îáðàçöå ñèëüíûõ ìåõàíè÷åñêèõ íàïðÿæåíèé.4. ÄÈÍÀÌÈÊÀ �ÅØÅÒÊÈÄëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðà êîëåáàíèé ðåøåòêè êðèñ-òàëëà S
F3 èñïîëüçîâàëàñü íåýìïèðè÷åñêàÿ ìîäåëüèîííîãî êðèñòàëëà, îáîáùàþùàÿ ïðèáëèæåíèå �îð�äîíà�Êèìà ïóòåì ó÷åòà âëèÿíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîéðåøåòêè íà äå�îðìèðóåìîñòü è ïîëÿðèçóåìîñòüèîíîâ [17℄. Âûðàæåíèå äëÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöûçàïèñàíî â ðàáîòå [18℄. Â ðàìêàõ ýòîé ìîäåëè ðà�íåå áûëà âû÷èñëåíà äèíàìèêà ðåøåòêè èçîìîð�íûõS
F3 êðèñòàëëîâ AlF3, GaF3 è InF3 â êóáè÷åñêîé �à�çå è áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â ñïåêòðå êîëåáàíèé ýòèõêðèñòàëëîâ îòñóòñòâóþò ìíèìûå ÷àñòîòû, ÷òî ñâè�äåòåëüñòâóåò îá óñòîé÷èâîñòè êóáè÷åñêîé �àçû [8℄.�àâíîâåñíîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà ðåøåòêè êðèñ-òàëëà S
F3 îïðåäåëÿëîñü ïî ìèíèìóìó ïîëíîé ýíåð�ãèè êðèñòàëëà êàê �óíêöèè îáúåìà. Ýòî çíà÷åíèåâìåñòå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì ïðèâåäåíî â òàáë. 1,ãäå òàêæå ïîêàçàíû âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïîëÿ�ðèçóåìîñòåé èîíîâ ñêàíäèÿ è �òîðà, âûñîêî÷àñòîò�íîé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè "1 è äèíàìè÷å�ñêèõ çàðÿäîâ Áîðíà. Âèäíî, ÷òî âû÷èñëåííûé ïàðà�ìåòð ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè íà 5% ìåíüøå ýêñïåðè�ìåíòàëüíîãî. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå "1 äëÿýòîãî êðèñòàëëà íàì, ê ñîæàëåíèþ, íåèçâåñòíî, îä�íàêî ïîëó÷åííîå çíà÷åíèå òèïè÷íî äëÿ �òîðñîäåð�æàùèõ ïåðîâñêèòîâ. Òåíçîð ý��åêòèâíîãî çàðÿäàèîíà ñêàíäèÿ èçîòðîïåí â ñîîòâåòñòâèè ñ ñèììåò�ðèåé ïîçèöèè ýòîãî èîíà â êóáè÷åñêîé �àçå, è åãî1142



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Äèíàìèêà ðåøåòêè : : :Òàáëèöà 1. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà îñíîâíûõ �èçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ êóáè÷åñêîé �àçû S
F3a0, �A,ýêñï. a0, �A,ðàñ÷. Z�S
 Z�kF Z�?F �S
,�A3 �F,�A3 "1 C11,�Ïà C12,�Ïà C44,�Ïà B,�Ïà4.01 3.82 3.36 �0:71 �1:95 0.27 0.72 1.75 172.7 18.9 18.6 70.2

�èñ. 5. Ìèêðî�îòîãðà�èè îáðàçöà äî (ñëåâà, 3:06 �Ïà) è ïîñëå (â öåíòðå, 3:89 �Ïà) âòîðîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà, àòàêæå ïîñëå åãî ðàçðóøåíèÿ ïðè áûñòðîì ñíèæåíèè äàâëåíèÿ (0:1 �Ïà)
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�èñ. 6. Èçìåíåíèÿ ñïåêòðà êîìáèíàöèîííîãî ðàñ-ñåÿíèÿ S
F3 ïðè ïîíèæåíèè äàâëåíèÿçíà÷åíèå áëèçêî ê íîìèíàëüíîìó çíà÷åíèþ çàðÿäàèîíà (+3). Äëÿ èîíà �òîðà èìåþòñÿ äâå ðàçëè÷íûåêîìïîíåíòû òåíçîðà, îòíîñÿùèåñÿ ñîîòâåòñòâåííî êñìåùåíèþ èîíà �òîðà F ïàðàëëåëüíî (Z�k;F) è ïåð�ïåíäèêóëÿðíî (Z�?;F) ñâÿçè S
�F.

Âû÷èñëåííûé ñïåêòð êîëåáàíèé ðåøåòêè S
F3 âêóáè÷åñêîé �àçå ïðè îáúåìå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè52.1�A3 (÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïðèëîæåííîìó äàâëåíèþP � 6 �Ïà) ïîêàçàí íà ðèñ. 7. Â ñïåêòðå êîëåáà�íèé íåò ìíèìûõ ÷àñòîò (÷òî îáúÿñíÿåò ñòàáèëüíîñòüñòðóêòóðû âïëîòü äî òåìïåðàòóð 4 Ê), îäíàêî èìå�åòñÿ ñëàáî äèñïåðñèîííàÿ âåòâü (ìåæäó òî÷êàìè Rè M â çîíå Áðèëëþýíà) ñ àíîìàëüíî íèçêèì çíà÷å�íèåì ÷àñòîòû. Â ýòîé âåòâè êîëåáàíèé òðåõêðàòíîâûðîæäåííîé ìîäå R5 â òî÷êå R è íåâûðîæäåííûììîäàì â íàïðàâëåíèèR!M (âêëþ÷àÿ òî÷êóM) ñî�îòâåòñòâóþò êîëåáàíèÿ, â êîòîðûõ ñìåùàþòñÿ èîíû�òîðà [19℄. Èìåííî ñ êîíäåíñàöèåé ìîä ýòîé âåòâèêîëåáàíèé ñâÿçàíû ñòðóêòóðíûå �àçîâûå ïåðåõîäûâ áîëüøèíñòâå ãàëîãåíèäîâ ñî ñòðóêòóðîé ïåðîâñêè�òà [4℄, â òîì ÷èñëå è â êðèñòàëëàõ ÌeF3 (Me = Al,Ga, In : : : ) [1; 2℄.Áûë ïðîâåäåí òàêæå ðàñ÷åò ñïåêòðà êîëåáàíèéðåøåòêè êóáè÷åñêîé �àçû S
F3 ïðè íåðàâíîâåñíûõóìåíüøàþùèõñÿ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà ýëåìåíòàð�íîé ÿ÷åéêè, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïðèëîæåíèþ ãèäðî�ñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ ê êðèñòàëëó. Âåëè÷èíà äàâ�ëåíèÿ îöåíèâàëàñü ïî ÷èñëåííîìó äè��åðåíöèðî�âàíèþ ïîëíîé ýíåðãèè êðèñòàëëà ïî îáúåìó, à òàê�æå ïî âû÷èñëåííîìó ìîäóëþ âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ1143
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�èñ. 7. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñïåêòðà �îíîíîâ êóáè-÷åñêîé �àçû S
F3. Ñïëîøíûå ëèíèè � ïàðàìåòðÿ÷åéêè a = 7:22 àò. åä. (íîðìàëüíîå äàâëåíèå),ïóíêòèð � a = 7:06 àò. åä.
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0.80�èñ. 8. �àñ÷åòíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ S
F3B = (C11+2C12)=3 ÷åðåç óïðóãèå ïîñòîÿííûå, çíà÷å�íèÿ êîòîðûõ áûëè ïîëó÷åíû ïî äèñïåðñèîííîé çàâè�ñèìîñòè àêóñòè÷åñêèõ âåòâåé êîëåáàíèé ïðè q ! 0(ïðèâåäåíû â òàáë. 1). �ðà�èê óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿS
F3 ïîêàçàí íà ðèñ. 8.Íàèáîëåå ñóùåñòâåííûå èçìåíåíèÿ ñïåêòðà êîëå�áàíèé ðåøåòêè ïðè ïðèëîæåíèè ê êðèñòàëëó ãèäðî�ñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ, êàê âèäíî íà ðèñ. 7, ïðîèñ�õîäÿò â îáëàñòÿõ âûñîêèõ è íèçêèõ ÷àñòîò îïòè÷å�ñêèõ ìîä êîëåáàíèé. Âûñîêî÷àñòîòíûå ìîäû êîëåáà�íèé ïðè óìåíüøåíèè îáúåìà ¾óæåñò÷àþòñÿ¿ è, íàî�áîðîò, âåòâü êîëåáàíèé ðåøåòêè (ìåæäó òî÷êàìè Rè M) çîíû Áðèëëþýíà ñ àíîìàëüíî íèçêèìè çíà÷å�íèÿìè ÷àñòîò ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ ïðè ïðèëî�æåíèè äàâëåíèÿ ¾ñìÿã÷àåòñÿ¿, è êóáè÷åñêàÿ ñòðóê�òóðà êðèñòàëëà ñòàíîâèòñÿ íåóñòîé÷èâîé.

5. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÊàê ïîêàçûâàþò ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû, â ñîîò�âåòñòâèè ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí�íûìè [10℄ êóáè÷åñêàÿ �àçà êðèñòàëëà S
F3 ïðè íîð�ìàëüíîì äàâëåíèè îñòàåòñÿ ñòàáèëüíîé âïëîòü äîT = 0 Ê. Â òî æå âðåìÿ, êàê ñâèäåòåëüñòâóþò ðå�çóëüòàòû ïðîâåäåííîãî ýêñïåðèìåíòà è ðàñ÷åò äèíà�ìèêè ðåøåòêè, ïðèëîæåíèå ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâ�ëåíèÿ ïðèâîäèò ê íåóñòîé÷èâîñòè êóáè÷åñêîé �àçû.Âû÷èñëåíèÿ ÷àñòîò êîëåáàíèé ðåøåòêè ïðè âîçäåé�ñòâèè ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òîíàèáîëåå ìÿãêîé ìîäîé ÿâëÿåòñÿ òðåõêðàòíî âûðîæ-äåííàÿ ìîäà R5, ïðèíàäëåæàùàÿ ãðàíè÷íîé òî÷êåR = �=a (1,1,1) çîíû Áðèëëþýíà êóáè÷åñêîé �àçû,è ïîýòîìó åñòåñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî íàáëþäà�åìûé ïðè äàâëåíèè ðàâíîì ïðèìåðíî 0.7 �Ïà �à�çîâûé ïåðåõîä ñâÿçàí ñ êîíäåíñàöèåé èìåííî ýòîéìîäû.Íà ðèñ. 9 ñïëîøíîé ëèíèåé ïîêàçàíà çàâèñè�ìîñòü êâàäðàòà ÷àñòîòû ìîäû !2(R5) îò îáúåìà.Ïðè óìåíüøåíèè îáúåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè (óâå�ëè÷åíèè äàâëåíèÿ) !2(R5) ëèíåéíî óìåíüøàåòñÿ èïðè P � 2:5 �Ïà !2(R5) = 0 (ñì. ðèñ. 9). Áîëåå íèç�êîå çíà÷åíèå äàâëåíèÿ ïåðåõîäà, ïîëó÷åííîå â ýêñïå�ðèìåíòå, ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ íåèäåàëüíîñòüþ èñ�ïîëüçóåìûõ îáðàçöîâ; ñîãëàñíî [8℄ ñòðóêòóðíûå äå��åêòû ïðèâîäÿò ê íåñòàáèëüíîñòè êóáè÷åñêîé �à�çû.Ñìåùåíèÿ èîíîâ �òîðà â òðåõêðàòíî âûðîæäåí�íîé ìîäå R5 ñîîòâåòñòâóåò ¾ïîâîðîòó¿ îêòàýäðàS
F6 [19℄ âîêðóã ïðîñòðàíñòâåííîé äèàãîíàëè êóáè�÷åñêîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè. Â êîëåáàòåëüíîå ïðåä�ñòàâëåíèå êðèñòàëëà íåïðèâîäèìîå ïðåäñòàâëåíèåR5 âõîäèò îäèí ðàç, è ïîýòîìó âûðàæåíèå äëÿ!2(R5) ÷åðåç ýëåìåíòû äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû ìîæ�íî ïîëó÷èòü â àíàëèòè÷åñêîì âèäå. Ïðè ýòîì óäàåò�ñÿ âûäåëèòü âêëàä â ÷àñòîòó îò êóëîíîâñêîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ èîíîâ !2C è, òàêèì îáðàçîì, îñòàâøååñÿñëàãàåìîå !2S âêëþ÷àåò â ñåáÿ êîðîòêîäåéñòâóþùèåè äàëüíîäåéñòâóþùèå äèïîëü-äèïîëüíûå âêëàäû:!2(R5) = !2C + !2S : (4)Êàæäîå èç ýòèõ ñëàãàåìûõ ìîæíî, â ñâîþ î÷åðåäü,ðàçáèòü íà äâå ÷àñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå ðàçëè÷íûìýëåìåíòàì äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû êðèñòàëëà:!2C = bC � fC ; !2S = bS � fS ; (5)b = DxxF1�F1 �q = �a (1; 1; 1)� ; (6)f = DyzF1�F2 �q = �a (1; 1; 1)� ; (7)1144
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V, àò. åä.3�èñ. 9. �àñ÷åòíàÿ çàâèñèìîñòü êâàäðàòà ÷àñòîòû ìÿãêîé ìîäû R5 (à) è îïðåäåëÿþùèõ åå ýëåìåíòîâ äèíàìè÷åñêîéìàòðèöû (á) îò îáúåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêèãäå b ñîîòâåòñòâóåò ïðîäîëüíûì, à f � ïîïåðå÷íûìñèëîâûì êîíñòàíòàì âçàèìîäåéñòâèÿ èîíîâ �òîðà.Çàâèñèìîñòü âåëè÷èí, âõîäÿùèõ â âûðàæåíèÿ (4)è (5), îò îáúåìà òàêæå ïîêàçàíà íà ðèñ. 9. Âèäíî,÷òî êóëîíîâñêèé è êîðîòêîäåéñòâóþùèé âêëàäû â!2(R5) èìåþò ðàçíûå çíàêè è ïðè íîðìàëüíîì äàâ�ëåíèè ïîëîæèòåëüíûé êóëîíîâñêèé âêëàä ïî àáñî�ëþòíîé âåëè÷èíå ïðåâûøàåò îòðèöàòåëüíûé êîðîò�êîäåéñòâóþùèé, îáåñïå÷èâàÿ òàêèì îáðàçîì óñòîé�÷èâîñòü êóáè÷åñêîé �àçû. Ïî ìåðå óìåíüøåíèÿ îáú�åìà ÿ÷åéêè îáà âêëàäà óâåëè÷èâàþòñÿ ïî àáñîëþò�íîé âåëè÷èíå, íî êîðîòêîäåéñòâóþùàÿ ÷àñòü ïî àá�ñîëþòíîé âåëè÷èíå ðàñòåò áûñòðåå êóëîíîâñêîé, ÷òîè ïðèâîäèò ê íåóñòîé÷èâîñòè êóáè÷åñêîé �àçû. Íàðèñ. 9á, ãäå ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü îò îáúåìà êó�ëîíîâñêîãî è êîðîòêîäåéñòâóþùåãî âêëàäîâ â ýëå�ìåíòû äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû, âèäíî, ÷òî óâåëè�÷åíèå îòðèöàòåëüíîãî êîðîòêîäåéñòâóþùåãî âêëàäàâ !2(R5) ñâÿçàíî, â îñíîâíîì, ñ áîëåå ñèëüíîé çà�âèñèìîñòüþ îò îáúåìà êîðîòêîäåéñòâóþùåãî è äè�ïîëü-äèïîëüíîãî âêëàäîâ â äèàãîíàëüíûé ýëåìåíòäèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû DxxF1�F1(q = �=a(1; 1; 1)). Îò�ìåòèì, ÷òî âåëè÷èíà bS è åå çàâèñèìîñòü îò äàâ�ëåíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ, ãëàâíûì îáðàçîì, âêëàäîì îò
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�èñ. 10. Çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè êðèñòàëëà ñóäâîåííîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêîé îò âåëè÷èíû ñìå-ùåíèé èîíîâ �òîðà èç ïîëîæåíèé ðàâíîâåñèÿ êó-áè÷åñêîé �àçû: E0 = �2148:9854, 2Ry � ïîëíàÿýíåðãèÿ íåèñêàæåííîé �àçûäàëüíîäåéñòâóþùèõ äèïîëü-äèïîëüíûõ âçàèìîäåé�ñòâèé.Èñêàæåíèÿ ñòðóêòóðû, ñâÿçàííûå ñ êîíäåíñàöè�åé òðåõêðàòíî âûðîæäåííîé ìîäû R5, ïðèâîäÿò ê1145



Ê. Ñ. Àëåêñàíäðîâ, Â. Í. Âîðîíîâ, À. Í. Âòþðèí è äð. ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002Òàáëèöà 2. Ñîîòíîøåíèÿ ñîâìåñòíîñòè è çíà÷åíèÿ ÷àñòîò êîëåáàíèé êóáè÷åñêîé è ðîìáîýäðè÷åñêîé �àç.(Â ñêîáêàõ ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííûå çíà÷åíèÿ ÷àñòîò)Êóáè÷åñêàÿ �àçà �îìáîýäðè÷åñêàÿ �àçà×àñòîòà, ñì�1 Ñèììåòðèÿ êîëåáàíèÿ Ñèììåòðèÿ êîëåáàíèÿ ×àñòîòà, ñì�1590 F1u�LO A2u 557477 F1u�TO Eu 442154 F1u�LO A2u 210211 F1u�TO Eu 164126 F2u A1u 148Eu 132542 R1 A2g 513341 R10 A1u 327Eu 330445 R3 Eg 412 (465)188 R4 A2g 190Eg 198 (260)65i R5 A1g 79 (180)Eg 34ðîìáîýäðè÷åñêîìó èñêàæåíèþ ñòðóêòóðû êðèñòàë�ëà è ñòàáèëèçèðóþò ðåøåòêó. Íà ðèñ. 10 ïðèâåäå�íà çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè êðèñòàëëà ñ óäâîåí�íîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêîé ïðè ïðèëîæåíèè äàâëå�íèÿ P = 6 �Ïà îò âåëè÷èíû ñìåùåíèé èîíîâ �òîðàèç ïîëîæåíèé ðàâíîâåñèÿ êóáè÷åñêîé �àçû:~uxF1 = �~uyF1 = ~uyF2 = �~uzF2 = �~uxF3 = ~uzF3 = u; (8)~u�Fi = u�Fi2a exp(iqRr); (9)ãäå a � ïàðàìåòð ÿ÷åéêè êóáè÷åñêîé �àçû, r == m1a1 + m2a2 + m3a3 � âåêòîð òðàíñëÿöèè,qR = �=a(1; 1; 1). Âèäíî, ÷òî ìèíèìóìó ïîëíîé ýíåð�ãèè ñîîòâåòñòâóåò ñìåùåíèå èîíîâ �òîðà u � 0:025a(0.7�A).Â òàáë. 2 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ðàññ÷èòàííûõ ïðå�äåëüíûõ ÷àñòîò êîëåáàíèé â ðîìáîýäðè÷åñêîé �àçå,êîîðäèíàòû àòîìîâ â êîòîðîé ñîîòâåòñòâóþò ïîëó�÷åííûì âåëè÷èíàì ñìåùåíèé èîíîâ �òîðà. Òàì æåäëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ÷àñòîò â òî÷êàõ�(q = (0; 0; 0)) è R(q = �=a(1; 1; 1)) íåèñêàæåííîéêóáè÷åñêîé �àçû è ïîêàçàíû ñîîòíîøåíèÿ ñîâìåñò�íîñòè.

Ïîñëå ïåðåõîäà â ñïåêòðå äîëæíû àêòèâèðîâàòü�ñÿ ÷åòûðå ëèíèè (ñì. (2)); äâå èç íèõ (A1g è Eg)ñîîòâåòñòâóþò âîññòàíàâëèâàþùåéñÿ ìÿãêîé ìîäå,ðàñùåïëåííîé ïîñëå ïåðåõîäà, ïîýòîìó îíè èìåþòíèçêèå ÷àñòîòû, êîòîðûå äîëæíû ñóùåñòâåííî çà�âèñåòü îò äàâëåíèÿ. Òðè ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðó�æåííûå âûøå P = 0:7 �Ïà ëèíèè (èõ ÷àñòîòû ïðèâå�äåíû â òàáë. 2 â ñêîáêàõ) õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýòèìîïèñàíèåì; ñàìàÿ íèçêî÷àñòîòíàÿ èç ýòèõ ëèíèé çà�ìåòíî ñìåùàåòñÿ ñ äàâëåíèåì ââåðõ, à ïîÿâëÿþùåå�ñÿ íèçêî÷àñòîòíîå êðûëî, âèäèìî, îòíîñèòñÿ êî âòî�ðîé âîññòàíàâëèâàþùåéñÿ ìîäå, ëåæàùåé íèæå ÷àñ�òîòû 150 ñì�1. Íàáëþäàåòñÿ óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñî�ãëàñèå ðàññ÷èòàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åí�íûõ ÷àñòîò. Îòìåòèì, ÷òî ïîëîæåíèå ëèíèé òàêæåõîðîøî êîððåëèðóåò ñ ÷àñòîòàìè ñïåêòðîâ êîìáèíà�öèîííîãî ðàññåÿíèÿ ðîìáîýäðè÷åñêèõ �àç �òîðèäîâðÿäà äðóãèõ òðåõâàëåíòíûõ ìåòàëëîâ [20℄. Â öåëîìýòî ïîçâîëÿåò çàêëþ÷èòü, ÷òî ïåðâàÿ �àçà âûñîêî�ãî äàâëåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ðîìáîýäðè÷åñêîé ñ ïðîñòðàí�ñòâåííîé ãðóïïîé R3
, Z = 2.Âòîðàÿ òî÷êà ïåðåõîäà, ïðè äàâëåíèè 3.8 �Ïà,õîðîøî ñîâïàäàåò ñ íàáëþäàâøèìñÿ ðàíåå [9℄ ïå�ðåõîäîì èç ðîìáîýäðè÷åñêîé â ðîìáè÷åñêóþ (D162h,1146



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Äèíàìèêà ðåøåòêè : : :Z = 4) �àçó. Ñ ýòèì ñîãëàñóåòñÿ è ðåçêîå óâåëè÷åíèå÷èñëà ëèíèé â ñïåêòðå êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ(3). Â [9℄ îòìå÷àëîñü íàëè÷èå ñèëüíîãî äè��óçíî�ãî ðåíòãåíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ âûøå ýòîé òî÷êè ïåðå�õîäà, êîòîðîå ïîñòåïåííî óìåíüøàåòñÿ ïðè ïîâûøå�íèè äàâëåíèÿ. Ýòî õîðîøî êîððåëèðóåò ñ âîçíèêíî�âåíèåì ðàçâèòîé ñèñòåìû äîìåííûõ ñòåíîê, íàáëþ�äàåìûõ â ìèêðîñêîï, è ðîñòîì ðàçìåðîâ äîìåíîâïðè ïîâûøåíèè äàâëåíèÿ. Ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòà�òàìè [9℄ è õàðàêòåð ýòîãî ïåðåõîäà (ïðåèìóùåñòâåí�íî ïåðâîãî ðîäà), à òàêæå íàëè÷èå î÷åíü áîëüøîãîãèñòåðåçèñà ïðè ïîíèæåíèè äàâëåíèÿ.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, â äàííîé ðàáîòå âûïîëíåíû ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ è ÷èñëåííûå ðàñ÷åòûäèíàìèêè ðåøåòêè â êðèñòàëëå S
F3 ïîä äåéñòâèåìãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ.Âïåðâûå íàáëþäàåìûé ýêñïåðèìåíòàëüíî ñòðóê�òóðíûé �àçîâûé ïåðåõîä èç êóáè÷åñêîé â ðîìáîýä�ðè÷åñêóþ �àçó ïðè äàâëåíèè 0.7 �Ïà ñîãëàñóåòñÿ ñðåçóëüòàòàìè íåýìïèðè÷åñêîãî ðàñ÷åòà ñïåêòðà êî�ëåáàíèé ðåøåòêè: â âû÷èñëåííîì ñïåêòðå êðèñòàëëàïðè íîðìàëüíîì äàâëåíèè îòñóòñòâóþò ìíèìûå ÷àñ�òîòû, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá óñòîé÷èâîñòè ñòðóêòó�ðû; îäíàêî â ñïåêòðå êîëåáàíèé ñóùåñòâóåò âåòâü(ìåæäó òî÷êàìè R èM çîíû Áðèëëþýíà) ñ àíîìàëü�íî íèçêèìè ÷àñòîòàìè. Ñ óìåíüøåíèåì îáúåìà ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò óâåëè÷åíèþäàâëåíèÿ, ÷àñòîòû, ñîîòâåòñòâóþùèå ýòîé âåòâè, ïî�íèæàþòñÿ, è ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêîì äàâëåíèè ðå�øåòêà ñòàíîâèòñÿ íåóñòîé÷èâîé. Ïðè÷èíîé ýòîãî ïî�íèæåíèÿ ÷àñòîò è, ñîîòâåòñòâåííî, âîçíèêíîâåíèÿíåóñòîé÷èâîñòè ðåøåòêè ÿâëÿåòñÿ íàðóøåíèå áàëàí�ñà êóëîíîâñêèõ âçàèìîäåéñòâèé, ñ îäíîé ñòîðîíû, èñóììû êîðîòêîäåéñòâóþùèõ è äèïîëü-äèïîëüíûõ �ñ äðóãîé.Âû÷èñëåííûé ñïåêòð îáðàçóþùåéñÿ â ðåçóëüòà�òå ïåðåõîäà èñêàæåííîé ðîìáîýäðè÷åñêîé �àçû õî�ðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì. Â ýêñïåðè�ìåíòàëüíîì ñïåêòðå êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ íà�áëþäàåòñÿ âîññòàíîâëåíèå îäíîé ìÿãêîé ìîäû; ÷àñ�òîòà âòîðîé îæèäàåìîé ìÿãêîé ìîäû, âèäèìî, íàõî�äèòñÿ íèæå èññëåäîâàííîãî ÷àñòîòíîãî äèàïàçîíà èíàáëþäàåòñÿ òîëüêî åå êðûëî.Äàâëåíèå è îáùèé õàðàêòåð âòîðîãî èññëåäî�âàííîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà èç ðîìáîýäðè÷åñêîé âðîìáè÷åñêóþ �àçó ñîâïàäàþò ñ íàáëþäàâøèìèñÿðàíåå [9℄; âïåðâûå ïîëó÷åí ñïåêòð êîìáèíàöèîííîãî
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