
ÆÝÒÔ, 2008, òîì 133, âûï. 3, ñòð. 571�592  2008
ÏÎÑÒ�ÎÅÍÈÅ ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÉ ÌÀÒ�ÈÖÛ �ÏÓ-Ê�ÈÑÒÀËËÀÍÀ ÎÑÍÎÂÅ ÄÀÍÍÛÕ Î ÔÎÍÎÍÀÕ Â ÒÎ×ÊÀÕ ÑÈÌÌÅÒ�ÈÈÇÎÍÛ Á�ÈËËÞÝÍÀ È Î ÌÎÄÓËßÕ ÓÏ�Ó�ÎÑÒÈÂ. �. Âàêñ *, Ê. Þ. Õðîìîâ�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 26 èþíÿ 2007 ã.Äàíû îáùèå àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû D(k) è ìîäóëåé óïðóãîñòè Cik â�ÏÓ-êðèñòàëëå ÷åðåç ïàðàìåòðû Áîðíà � Êàðìàíà. Ïðåäëîæåí àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä ïîñòðîåíèÿ D(k)íà îñíîâå äàííûõ î ÷àñòîòàõ �îíîíîâ â òî÷êàõ ñèììåòðèè çîíû Áðèëëþýíà !i(N) è î ìîäóëÿõ Cik.Óêàçàí ðÿä ñîîòíîøåíèé ìåæäó çíà÷åíèÿìè !i(N) è Cik äëÿ îáû÷íî èñïîëüçóåìûõ ìîäåëåé âçàèìî-äåéñòâèé. Ïîêàçàíî, ÷òî îáû÷íûé ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ Áîðíà � Êàðìàíà èç èõ ïîäãîíêè êýêñïåðèìåíòàëüíûì �îíîííûì ñïåêòðàì â �ÏÓ-êðèñòàëëàõ, êàê ïðàâèëî, íåîäíîçíà÷åí, à ïðåäëàãàåìûéàíàëèòè÷åñêèé ïîäõîä ïîçâîëÿåò íàéòè âñå ðåøåíèÿ äàííîé çàäà÷è. �àçâèòûå ìåòîäû èëëþñòðèðóþòñÿïîñòðîåíèåì äèíàìè÷åñêèõ ìàòðèö äëÿ Tb, S, Ti è Co.PACS: 62.20.D-, 63.20.-e1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎïèñàíèå äèíàìè÷åñêèõ ìàòðèö êðèñòàëëîâ âòåðìèíàõ ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ Áîðíà �Êàðìàíà(ÁÊ) [1℄ øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ â �èçèêå òâåðäûõòåë. Íà îñíîâå òàêèõ ìàòðèö ðàññ÷èòûâàþòñÿ,íàïðèìåð, �îíîííûå âêëàäû â òåðìîäèíàìè÷å�ñêèå ñâîéñòâà [2�9℄; èññëåäóþòñÿ ñìåùåíèÿ àòîìîââîêðóã äå�åêòîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè [10℄;âû÷èñëÿþòñÿ ¾äå�îðìàöèîííûå¿ âçàèìîäåéñòâèÿàòîìîâ âíåäðåíèÿ èëè çàìåùåíèÿ â ñïëàâàõ, ñâÿ�çàííûå ñ èñêàæåíèÿìè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêèâáëèçè ýòèõ àòîìîâ [10�13℄, è ò. ä. Ïðè ýòîì ñèëî�âûå ïîñòîÿííûå îïèñûâàþòñÿ ìàòðèöàìè, ýëåìåíòûêîòîðûõ ïðîïîðöèîíàëüíû ïàðàìåòðàì ÁÊ, è ýòèïàðàìåòðû îöåíèâàþòñÿ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí�íûõ î �îíîííûõ ñïåêòðàõ ïðè òîì èëè èíîì ÷èñëåó÷èòûâàåìûõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð n. Äëÿ �ÖÊ-è ÎÖÊ-ìåòàëëîâ ýòè ìåòîäû õîðîøî ðàçðàáîòàíû èîïèñàíû, íàïðèìåð, â ðàáîòàõ [2, 14℄.Â òî æå âðåìÿ äëÿ �ÏÓ-êðèñòàëëîâ, â ÷àñòíîñòè,�ÏÓ-ìåòàëëîâ, ïðîáëåìà ïîñòðîåíèÿ èíòåðïîëÿöèèÁÊ äëÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû îñâåùåíà â ëèòåðà�òóðå íàìíîãî ìåíåå ïîëíî. Â îáùåé è òî÷íîé ïîñòà�*E-mail: vaks�mbslab.kiae.ru

íîâêå, êîòîðóþ ïðèíÿòî íàçûâàòü îáùåé òåíçîðíîé(general tensor fores � GTF) ìîäåëüþ, çàäà÷à ïî�ñòðîåíèÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû íà îñíîâå ïàðàìåò�ðîâ ÁÊ çäåñü îáñóæäàëàñü ëèøü íåìíîãèìè àâòîðà�ìè è âåñüìà êðàòêî [4, 5, 15℄, è îáùèå àíàëèòè÷åñêèåâûðàæåíèÿ äëÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû è ìîäóëåéóïðóãîñòè �ÏÓ-êðèñòàëëîâ ÷åðåç ïàðàìåòðû ÁÊ âëèòåðàòóðå îòñóòñòâóþò. Â áîëüøèíñòâå æå ðàáîò,íàïðèìåð, [3℄, èñïîëüçóþòñÿ óïðîùåííûå ìîäåëè, òà�êèå êàê àêñèàëüíî-ñèììåòðè÷íàÿ (AS) èëè ìîäè�è�öèðîâàííàÿ àêñèàëüíî-ñèììåòðè÷íàÿ (MAS) ìîäå�ëè. Â òî æå âðåìÿ �èçè÷åñêèõ îñíîâàíèé äëÿ èñ�ïîëüçîâàíèÿ AS- èëè MAS-ìîäåëåé íåò [2℄, è ðÿä íà�áëþäàåìûõ îñîáåííîñòåé �îíîíîâ â �ÏÓ-ìåòàëëàõâ ðàìêàõ ýòèõ ìîäåëåé íå îïèñûâàåòñÿ [4, 16℄. Íåîáñóæäàëèñü ¾ñîîòíîøåíèÿ ñâÿçè¿ ìåæäó ÷àñòîòà�ìè �îíîíîâ â ðàçëè÷íûõ òî÷êàõ çîíû Áðèëëþýíà èìîäóëÿìè óïðóãîñòè, âîçíèêàþùèå â èñïîëüçóåìûõìîäåëÿõ ÁÊ, â òî âðåìÿ êàê ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ïðî�âåðêà òàêèõ ñîîòíîøåíèé ìîæåò ñëóæèòü êðèòåðè�åì àäåêâàòíîñòè ýòèõ ìîäåëåé. Îòñóòñòâóþò ïîïûò�êè êîëè÷åñòâåííîãî àíàëèçà ïðîáëåìû ¾äàëüíîäåé�ñòâèÿ¿ â ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ, õîòÿ êà÷åñòâåííî ýòèâîïðîñû îáñóæäàëèñü ðÿäîì àâòîðîâ, íàïðèìåð, âðàáîòàõ [15, 17℄ è ò. ä.571



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008Äëÿ ïîñòðîåíèÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû íà îñíî�âå èçìåðåíèé �îíîííûõ ÷àñòîò !i îáû÷íî èñïîëüçó�åòñÿ ìåòîä ïîäãîíêè ê ýòèì !i ïàðàìåòðîâ ÁÊ âû�áðàííîé ìîäåëè ïî ìåòîäó íàèìåíüøåãî êâàäðàòè÷�íîãî îòêëîíåíèÿ �2. Â òî æå âðåìÿ, êàê îòìå÷àëîñüðÿäîì àâòîðîâ [18℄, ýòîò ìåòîä íå îäíîçíà÷åí, ïî�ñêîëüêó âîçìîæíî (è äëÿ �ÏÓ-êðèñòàëëîâ, êàê ïîêà�çàíî íèæå, îáû÷íî èìååò ìåñòî) íàëè÷èå íåñêîëüêèõñóùåñòâåííî ðàçíûõ äèíàìè÷åñêèõ ìàòðèö Dm(k) ñáëèçêèìè çíà÷åíèÿìè ÷àñòîò !i è îòêëîíåíèé �2,îñîáåííî åñëè ÷àñòîòû !i èçìåðåíû â íå ñëèøêîìáîëüøîì ÷èñëå íàïðàâëåíèé çîíû Áðèëëþýíà. Òîãäàòå �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà, êîòîðûå çàâèñÿò íå òîëüêîîò ÷àñòîò, íî è îò ñàìèõ äèíàìè÷åñêèõ ìàòðèö, íà�ïðèìåð, äå�îðìàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå â ñïëàâåèëè ðàñïðåäåëåíèå äå�îðìàöèé âáëèçè äå�åêòà êðè�ñòàëëà, äëÿ ðàçíûõ ìàòðèö Dm(k) áóäóò ñóùåñòâåí�íî ðàçíûìè. Ïîýòîìó ïðîáëåìà âîçìîæíîé íåîäíî�çíà÷íîñòè ðåøåíèé äàííîé çàäà÷è âàæíà è äëÿ ïðè�ëîæåíèé ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé �îíîííûõ ñïåêòðîâê èññëåäîâàíèÿì ñïëàâîâ è äå�åêòîâ ðåøåòêè.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äèíàìè÷åñêóþ ìàòðèöó�ÏÓ-êðèñòàëëà ïðåäëàãàåòñÿ ñòðîèòü àíàëèòè÷åñêèíà îñíîâå äàííûõ î ìîäóëÿõ óïðóãîñòè Cik è î ÷à�ñòîòàõ �îíîíîâ !i(N) â òî÷êàõ N ñèììåòðèè çîíûÁðèëëþýíà. Ïðè ýòîì ó÷èòûâàåòñÿ, ÷òî ìîäóëèCik îáû÷íî èçâåñòíû ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ [19℄,÷òî â òî÷êàõ ñèììåòðèè N ÷àñòîòû !i îáû÷íîèçìåðÿþòñÿ òî÷íåå, ÷åì â äðóãèõ òî÷êàõ çîíû Áðèë�ëþýíà, è ÷òî îáùàÿ ñòðóêòóðà �îíîííîãî ñïåêòðà âîñíîâíîì îïðåäåëÿåòñÿ èìåííî çíà÷åíèÿìè ÷àñòîò!i(N): Â òî æå âðåìÿ çíà÷åíèÿ Cik è !i(N) ñâÿçàíûñ ïàðàìåòðàìè ÁÊ àíàëèòè÷åñêèìè óðàâíåíèÿìè,÷òî ïîçâîëÿåò ïðîñòî íàõîäèòü èç ýòèõ óðàâíåíèéïàðàìåòðû ÁÊ. Ïðè ýòîì íàëè÷èå àíàëèòè÷åñêèõðåøåíèé âìåñòî ïîäãîíêè ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõêâàäðàòîâ ïîçâîëÿåò ïðîñòî ðåøàòü îòìå÷åííóþïðîáëåìó íåîäíîçíà÷íîñòè, ò. å. íàõîäèòü âñå ðåøå�íèÿ äàííîé çàäà÷è. Ýòîò ïîäõîä, î÷åâèäíî, ìîæíîè îáîáùàòü, íàïðèìåð, âêëþ÷àÿ â èñïîëüçóåìûåýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå çíà÷åíèÿ ÷àñòîò !iè íà íàïðàâëåíèÿõ ñèììåòðèè çîíû Áðèëëþýíà,ãäå îíè òàêæå âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ïàðàìåòðû ÁÊàíàëèòè÷åñêè [20℄.Â ðàçä. 2 ìû ïðèâîäèì îáùåå êîâàðèàíòíîå âûðà�æåíèå äëÿ ìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ �ÏÓ-êðèñ-òàëëà. Â ðàçä. 3 äàåòñÿ ÿâíîå âûðàæåíèå äèíàìè÷å�ñêîé ìàòðèöû ÷åðåç ïàðàìåòðû ÁÊ, èëëþñòðèðóå�ìîå íà ïðèìåðå ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèé âîñüìè áëè�æàéøèõ ñîñåäåé. Â ðàçä. 4 è 5 ïðèâîäÿòñÿ ÿâíûåâûðàæåíèÿ äëÿ ýëåìåíòîâ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû âòî÷êàõ ñèììåòðèè çîíû Áðèëëþýíà è äëÿ ìîäóëåé

óïðóãîñòè ÷åðåç ïàðàìåòðû ÁÊ. Â ðàçä. 6 óêàçàíûäâà ïðîñòûõ ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ìîäóëÿìè óïðóãî�ñòè è ÷àñòîòàìè îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ â òî÷êàõ A è�, ñïðàâåäëèâûå ïðè ó÷åòå âñåõ âçàèìîäåéñòâèé äîîäèííàäöàòûõ ñîñåäåé âêëþ÷èòåëüíî. Â ðàçä. 7 îïè�ñàíû ìåòîäû ðåøåíèÿ ïîëó÷åííûõ óðàâíåíèé äëÿïàðàìåòðîâ ÁÊ. Â ðàçä. 8 ðàçâèòûå ìåòîäû èëëþ�ñòðèðóþòñÿ ïîñòðîåíèåì äèíàìè÷åñêèõ ìàòðèö äëÿTb, S, Ti è Co. Îñíîâíûå âûâîäû ïðèâîäÿòñÿ â Çà�êëþ÷åíèè.2. ÎÁÙÅÅ ÊÎÂÀ�ÈÀÍÒÍÎÅ ÂÛ�ÀÆÅÍÈÅÄËß ÌÀÒ�ÈÖ ÑÈËÎÂÛÕ ÏÎÑÒÎßÍÍÛÕ�ÏÓ-Ê�ÈÑÒÀËËÀÎáîçíà÷èì ïåðèîä �ÏÓ-ðåøåòêè âäîëü ãåêñàãî�íàëüíîé îñè z êàê  è áóäåì îáîçíà÷àòü êîìïîíåíòóâåêòîðà ðåøåòêè R âäîëü îñè z ñèìâîëîì H, à êîì�ïîíåíòó R â áàçîâîé ïëîñêîñòè (x; y) � ñèìâîëîìr: R = r +H. Àòîìíûå ïëîñêîñòè (ïîäðåøåòêè) ñîçíà÷åíèÿìè âåêòîðîâ H = n è H = (n + h), ãäåh = =2 åñòü âåêòîð îòíîñèòåëüíîãî ñìåùåíèÿ ñîñåä�íèõ áàçîâûõ ïëîñêîñòåé, áóäåì îáîçíà÷àòü, ñîîòâåò�ñòâåííî, ñèìâîëàìè A è B. Ïîïåðå÷íûå êîìïîíåíòûr óäîáíî âûðàæàòü ÷åðåç òðè ïåðèîäà bs â ïëîñêî�ñòè (x; y), ðàâíûå b1, b2 è b3 = �(b1 + b2), è ÷åðåçòðè èõ ëèíåéíûå êîìáèíàöèè ds, îïðåäåëåííûå ðà�âåíñòâàìè ds = bs+1 � bs+23 ; (1)ãäå èíäåêñ s ó âåêòîðîâ bs è ds îïðåäåëåí ïî ìîäóëþòðè: s+ 2 = s� 1. Çíà÷åíèÿ ïîïåðå÷íûõ êîìïîíåíòr äëÿ àòîìîâ â ïîäðåøåòêàõ A è B ìîæíî çàïèñû�âàòü êàê rA = m1b1 +m2b2 è rB = rA + ds, ãäå m1è m2 � öåëûå ÷èñëà. Îòìåòèì ïîëåçíûå äëÿ äàëü�íåéøåãî ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ñêàëÿðíûõ ïðîèçâåäåíèéâåêòîðîâ bs è ds äðóã íà äðóãà:bs � bs�1 = �a2=2; d2s = a2=3;ds � ds�1 = �a2=6;ds � bs�1 = �a2=2; bs � ds = 0; (2)ãäå a = jbsj � ïîñòîÿííàÿ �ÏÓ-ðåøåòêè â áàçîâîéïëîñêîñòè (x; y).Áóäåì âûáèðàòü îñè x è y òàê æå, êàê â ðàáî�òå [20℄, íàïðàâëÿÿ îñü x ïî âåêòîðó b1, à îñü y �ïî d1. Òîãäà äåêàðòîâû êîìïîíåíòû bs è ds èìåþòòàêèå çíà÷åíèÿ:572



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ïîñòðîåíèå äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû : : :b1 = a(1; 0; 0); b2 = a��1;p3; 0� =2;b3 = a��1;�p3; 0� =2;d1 = a(0; 1; 0)=p3; d2 = �a�p3; 1; 0�=2p3;d3 = a�p3;�1; 0�=2p3: (3)Äëÿ ìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ ìû ðàññìàòðèâàåìîáùèå òåíçîðíûå âûðàæåíèÿ, îáñóæäàâøèìñÿ â ðà�áîòå [4℄, íî èñïîëüçóåì êîâàðèàíòíîå îïèñàíèå. Îáî�çíà÷èì p-é âåêòîð â n-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå àòî�ìà (¾â çâåçäå n¿) êàê Rnp è çàïèøåì åãî â âèäå ñóì�ìû ïîïåðå÷íîé è ïðîäîëüíîé êîìïîíåíò:Rnp = rnp +Hnp: (4)Òðåõðÿäíóþ ìàòðèöó ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ A��np == A��n (Rnp), îïèñûâàþùóþ âêëàä â äèíàìè÷åñêóþìàòðèöó âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ ñ îòíîñèòåëüíûìñìåùåíèåì Rnp, çàïèñûâàåì â âèäå, ÿâíî ó÷èòûâà�þùåì ñèììåòðèþ �ÏÓ-ðåøåòêè:A��np = ann�pn�p + bnÆ?�� + nÆzz�� ++ dn(n�pnz�p + nz�p n�p ) + en"?��Ip; (5)ãäå ñêàëÿðíûå âåëè÷èíû an; bn; n; dn è en ÿâëÿþò�ñÿ ïàðàìåòðàìè ÁÊ. ×åðåç np èëè nzp â �îðìóëå (5)îáîçíà÷åí åäèíè÷íûé âåêòîð íàïðàâëåíèÿ rnp èëèHnp: np = rnp=rn; nzp = Hnp=Hn; (6)Æ?�� � ñèìâîë Êðîíåêåðà äëÿ ïîïåðå÷íûõ êîìïî�íåíò, ò. å. äëÿ � è �, ðàâíûõ x èëè y; òåíçîð Æzz��ðàâåí åäèíèöå ïðè �=�=z è íóëþ ïðè äðóãèõ �è �; ñëàãàåìûå ñ an ïðèñóòñòâóþò â �îðìóëå (5)òîëüêî ïðè rn 6= 0, à ñëàãàåìûå ñ dn � òîëüêî ïðèHn 6= 0; âåëè÷èíà "?��=�"?�� � åäèíè÷íûé àíòèñèì�ìåòðè÷íûé òåíçîð ïîïåðå÷íûõ êîìïîíåíò. Ïîñëåä�íåå ñëàãàåìîå ïðèñóòñòâóåò â ìàòðèöå ñèëîâûõ ïî�ñòîÿííûõ (5) òîëüêî äëÿ òåõ çâåçä n, êîòîðûå âìå�ñòå ñ òðîéêàìè öèêëè÷åñêè ñèììåòðè÷íûõ âåêòîðîâRnp = Rns ñîäåðæàò òàêæå è çåðêàëüíî ñèììåòðè÷�íûå èì âåêòîðû Rnp = (�Rns), è ïåðâûì èç ýòèõòðîåê â (5) ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèå Ip = 1, à âòî�ðûì � Ip = �1. Äàííîå ñëàãàåìîå (êîòîðîå íå ó÷è�òûâàåòñÿ â óïðîùåííûõ AS- è MAS-ìîäåëÿõ [16℄)îïèñûâàåò àíèçîòðîïèþ âçàèìîäåéñòâèé â áàçîâîéïëîñêîñòè �ÏÓ-êðèñòàëëà, è îíî îòëè÷íî îò íóëÿòîëüêî äëÿ òàêèõ ïàð àòîìîâ, äëÿ êîòîðûõ ðàñïî�ëîæåíèå îêðóæàþùèõ ýòó ïàðó àòîìîâ ðåøåòêè íåèìååò ñèììåòðèè îòíîñèòåëüíî îòðàæåíèÿ â ïëîñêî�ñòè, ñîäåðæàùåé âåêòîðû Rnp è , òàê ÷òî íàëè÷èå

äàííîãî ñëàãàåìîãî ñâÿçàíî ñ îòñóòñòâèåì ñèììåò�ðèè �ÏÓ-êðèñòàëëà îòíîñèòåëüíî îòðàæåíèé. Òàê,äëÿ èñïîëüçóåìîé íèæå ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèé ââîñüìè êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõ, ñëàãàåìîå ñ en â�îðìóëå (5) ïðèñóòñòâóåò òîëüêî äëÿ âòîðîé, ñåäü�ìîé è âîñüìîé êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð, ñîäåðæàùèõòðîéêè âåêòîðîâ, R2p = �bs, R7p = �(bs � h) èR8p = �2bs, äëÿ êîòîðûõ ðàñïîëîæåíèå îêðóæàþ�ùèõ àòîìîâ íå ñèììåòðè÷íî îòíîñèòåëüíî îòðàæå�íèÿ â ïëîñêîñòè, ñîäåðæàùåé  è ëþáîé èç ýòèõ âåê�òîðîâ Rnp.Îòìåòèì, ÷òî ïðîñòåéøàÿ AS-ìîäåëü, â êîòîðîéìàòðèöà ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ îïèñûâàåòñÿ âûðàæå�íèåì�A��np �AS = (�nt � �nr )R�npR�np=R2np � �nt Æ�� ; (7)ñîîòâåòñòâóåò íå òîëüêî îïóñêàíèþ â �îðìóëå (5)ïîñëåäíåãî ÷ëåíà, íî òàêæå è íàëîæåíèþ íà ÷åòûðåêîíñòàíòû an, bn, n è dn ïðè êàæäîì n äâóõ ñîîò�íîøåíèé ñâÿçè:n = bn + anH2n=r2n;dn = anHn=rn; en = 0; (8)ãäå Hn è rn òå æå, ÷òî â �îðìóëå (6). Çàìåòèìòàêæå, ÷òî åñëè îïèñûâàòü âçàèìîäåéñòâèÿ ÷åòû�ðåõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé îáùåé òåíçîðíîé ìîäåëüþAnp, à äëÿ n � 5 èñïîëüçîâàòü AS-ìîäåëü (êàêýòî äåëàëîñü, íàïðèìåð, â ðàáîòå [4℄), òî ïàðàìåòðûan; : : : ; en â �îðìóëå (5) âûðàæàþòñÿ ÷åðåç àíàëî�ãè÷íûå ïàðàìåòðû �n; : : : ; �nt , èñïîëüçîâàâøèåñÿ âðàáîòå [4℄, òàê:a1 = �1 � �1; b1 = ��1; 1 = �1;d1 = Æ1; a2 = �2 � �2; b2 = ��2;2 = �2; e2 = ��2; a3 = �3 � �3;b3 = ��3; 3 = �3; d3 = �Æ3;b4 = ��4; 4 = �4;an�5 = (�nt � �nr )r2n=R2n; bn�5 = ��nt : (9)
Áóäåì îáîçíà÷àòü îòíîñèòåëüíîå ñìåùåíèå àòî�ìîâ â ïîäðåøåòêàõ k è l (ãäå k è l ðàâíî A èëè B),ñîîòâåòñòâóþùåå çâåçäå n, êàê Rklnp = (Rk �Rl)np;âåêòîðû Rnp ñ Hnp=�mh, ïðèíàäëåæàùèå m-é áà�çîâîé ïëîñêîñòè, îáîçíà÷àåì êàê Rnpfmg; è áóäåìðàññìàòðèâàòü ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèé ñ m � 2,â ÷àñòíîñòè, îáùóþ òåíçîðíóþ ìîäåëü âçàèìîäåé�ñòâèé âîñüìè ñîñåäåé (ìîäåëü GTF-8). Òîãäà ðàç�íîñòè RAAnp è RBBnp âûðàæàþòñÿ ÷åðåç âåêòîðûRnpf0g èëè Rnpf2g â óðàâíåíèÿõ (5), à ðàçíîñòèRABnp = �RBAnp � ÷åðåç âåêòîðû Rnpf1g. Ïðè ýòîì573



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008âåêòîðû ðåøåòêè Rnpfmg äëÿ âîñüìè áëèæàéøèõñîñåäåé äàþòñÿ òàêèìè âûðàæåíèÿìè:f0g : R0 = 0; R2p = �bs;R6p = �3ds; R8p = �2bs;f1g : R1p = �ds � h; R3p = 2ds � h;R5p = fra5;s � h; rb5;s � hg;f2g : R4p = �2h; R7p = �bs � 2h; (10)
ãäå ra5;s = (bs�1�ds) è rb5;s = �(ds+bs+1). Òàêèì îá�ðàçîì, êîîðäèíàöèîííûå ñ�åðû ñ n, ðàâíûì 1, 2, 3,4, 5, 6, 7 è 8, âêëþ÷àþò, ñîîòâåòñòâåííî, 6, 6, 6, 2, 12,6, 12 è 6 âåêòîðîâ Rnp ñî ñëåäóþùèìè çíà÷åíèÿìèïðèâåäåííîãî êâàäðàòà äëèíû ~R2n = R2n=a2:~R21 = 1 + 2; ~R22 = 1; ~R23 = 2 + 2;~R24 = 8=3 + 16; ~R25 = 3 + 2;~R26 = 3; ~R27 = 11=3+ 16; ~R28 = 4: (11)Çäåñü ââåäåí ãåîìåòðè÷åñêèé ïàðàìåòð  == 2=8a2 � 1=3, êîòîðûé õàðàêòåðèçóåò ìàñøòàáîòêëîíåíèé ãåêñàãîíàëüíîãî îòíîøåíèÿ =a îò èäå�àëüíîãî è îáû÷íî ìàë; òàê, äëÿ òèòàíà  � �0:019,à äëÿ êîáàëüòà  � �0:005 [21℄ (íóìåðàöèÿ êî�îðäèíàöèîííûõ ñ�åð n â �îðìóëàõ (10) è (11)ñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àþ  < 0, õàðàêòåðíîìó äëÿïåðåõîäíûõ è ðåäêîçåìåëüíûõ ìåòàëëîâ; ïðè  > 0ýòà íóìåðàöèÿ èçìåíÿåòñÿ î÷åâèäíûì îáðàçîì).Äëÿ ïîïåðå÷íûõ æå êîìïîíåíò rn ïðèâåäåííûåêâàäðàòû äëèíû ~r2n = r2n=a2 ðàâíû:~r21 = 1=3; ~r22 = ~r27 = 1; ~r23 = 4=3; ~r4 = 0;~r25 = 7=3; ~r26 = 3; ~r28 = 4: (12)3. ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÀß ÌÀÒ�ÈÖÀ�ÏÓ-Ê�ÈÑÒÀËËÀ Â ÌÎÄÅËÈÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÉ ÂÎÑÜÌÈÁËÈÆÀÉØÈÕ ÑÎÑÅÄÅÉØåñòèðÿäíóþ äèíàìè÷åñêóþ ìàòðèöó�ÏÓ-êðèñòàëëà D óäîáíî çàïèñûâàòü â âèäåáëîêîâ òðåõðÿäíûõ ìàòðèö D��kl (k), ãäå k è l �èíäåêñû ïîäðåøåòîê. Â èñïîëüçóåìîé ìîäåëè âçàè�ìîäåéñòâèé â òðåõ ïëîñêîñòÿõ fmg � 2 ýòà ìàòðèöàèìååò âèä [20℄

 DAA DABD�AB D�AA ! == 0� Af0gk +Af2gk Af1gkAf1g�k Af0g�k +Af2g�k 1A : (13)Çäåñü òðåõðÿäíûå ìàòðèöû Afmgk îïðåäåëåíû ñîîò�íîøåíèÿìèAfmgk; �� = Xn2fmgA��nkfmg;A��nkfmg =Xp A��np e�ik�Rnpfmg (14)è ñèìâîë n 2 fmg îçíà÷àåò, ÷òî çâåçäà n ïðèíàä�ëåæèò m-é áàçîâîé ïëîñêîñòè. Åñëè âòîðîå èç óðàâ�íåíèé (14) ïðîñóììèðîâàòü ïî ïðîäîëüíûì êîìïî�íåíòàì Hnp, òî ìàòðèöû Ankfmg ìîæíî çàïèñàòü ââèäå áëîêîâ ïîïåðå÷íûõ è ïðîäîëüíûõ êîìïîíåíò:Ankf0g =  A?n 00 n�n ! ;Ankf1g == 0� A?n os(k � h) �iA?zn sin(k � h)�iAz?n sin(k � h) n�n os(k � h) 1A ;Ankf2g == 0� A?n os(2k � h) �iA?zn sin(2k � h)�iAz?n sin(2k � h) n�n os(2k � h) 1A ;
(15)

ãäå äâóõðÿäíûå ìàòðèöû A?n è âåêòîðû A?zn (òðàíñ�ïîíèðîâàííûå ê âåêòîðàì Az?n ) âûðàæàþòñÿ ÷å�ðåç ýêñïîíåíòû enp = exp(�ik � rnp) è èõ ñóììû�n =Pp enp òàêèì îáðàçîì:�A?n ��� = bnÆ?���n ++Xp (ann�pn�p + en"?��Ip)enp;�A?zn �� = dnXp n�p enp : (16)Ïîäñòàâëÿÿ ñîîòíîøåíèÿ (5) è (10) â �îðìóëû(16), ëåãêî âûïèñàòü ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðèöA?n è âåêòîðîâ A?zn â �îðìóëàõ (15). Òàê, äëÿ ìî�äåëè GTF-8 ìàòðèöû, âõîäÿùèå â Anf0g è Anf2g(äëÿ êðàòêîñòè íàçûâàåìûå íèæå ¾÷åòíûìè¿), äà�þòñÿ âûðàæåíèÿìè574



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ïîñòðîåíèå äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû : : :A?0 =  b0 00 b0 ! ; A?4 =  2b4 00 2b4 ! ;A?2 = 0BBB� a2�2b1 + b2 + b32 �+ b2�2 a2(b3 � b2)p32 + e2�2a2(b3 � b2)p32 � e2�2 3a2 b2 + b32 + b2�2 1CCCA ;A?6 = 0BBB� 3a6 6;2 + 6;32 + b6�6 a6(6;2 � 6;3)p32a6(6;2 � 6;3)p32 a6�26;1 + 6;2 + 6;32 �+ b6�6 1CCCA ;A?7 =  a7(4b1 + b2 + b3) + b7�7 a7(b3 � b2)p3 + e7�7a7(b3 � b2)p3� e7�7 3a7(b2 + b3) + b7�7 ! ;A?8 = 0BB� a8�28;1 + 8;2 + 8;32 �+ b8�8 a8(8;3 � 8;2)p32 + e8�8a8(8;3 � 8;2)p32 � e8�8 3a8 8;2 + 8;32 + b8�8 1CCA ;fA0; 2; 4; 6; 8g?z = 0; A?z7 = �2id7 2sb1 � sb2 � sb3(sb2 � sb3)p3 ! ;
(17)

ãäå ââåäåíû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ:bs = os(k � bs); sbs = sin(k � bs); 6;s = os(3k � ds); 8;s = os(2k � bs);f�2; 6; 8g = 2Xs fbs; 6;s; 8;sg; f�2;8g = �2iXs fsbs; s8;sg;s8;s = sin(2k � bs); �7 = 2�2; �7 = 2�2: (18)Àíàëîãè÷íî, ¾íå÷åòíûå¿ ìàòðèöû A?n è âåêòîðû A?zn , îïðåäåëÿþùèå ìàòðèöó Ankf1g â �îðìóëå (15),äëÿ ìîäåëè GTF-8 äàþòñÿ âûðàæåíèÿìèA?1 = 0BBB� a1(ed2 + ed3)32 + b1�1 a1(ed2 � ed3)p32a1(ed2 � ed3)p32 a1�2ed1 + ed2 + ed32 �+ b1�1 1CCCA ;A?3 = 0BBB� a3(e3;2 + e3;3)32 + b3�3 a3(e3;2 � e3;3)p32a3(e3;2 � e3;3)p32 a3�2e3;1 + e3;2 + e3;32 �+ b3�3 1CCCA ;A?z1 =  d1(ed2 � ed3)p3d1(ed2 + ed3 � 2ed1) ! ; A?z3 =  d3(e3;3 � e3;2)p3d3(2e3;1 � e3;2 � e3;3) ! ;A?5 = 0BB� a5 �e+5;1 + 9e+5;2 + 4e+5;3� 314 + b5�5 a5 �5e�5;1 + 3e�5;2 � 8e�5;3� p314a5 �5e�5;1 + 3e�5;2 � 8e�5;3� p314 a5 25e+5;1 + e+5;2 + 16e+5;314 + b5�5 1CCA ;A?z5 =  d5(�e�5;1 + 3e�5;2 � 2e�5;3)p3=7d5(�5e+5;1 + e+5;2 + 4e+5;3)p1=7 ! ;
(19)

575



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008ãäå èñïîëüçóþòñÿ îáîçíà÷åíèÿeds = exp(ik � ds); e3;s = exp(�2ik � ds);e�5;1 = (ea1 � eb1); e�5;2 = (ea2 � eb3);e�5;3 = (ea3 � eb2); eas = exp(�ik � ra5;s);ebs = exp(�ik � rb5;s); �1 = 2Xs eds;�3 = 2Xs e3;s; �5 = 2Xs e+5;s: (20)
4. ÂÛ�ÀÆÅÍÈÅ ÝËÅÌÅÍÒÎÂÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÉ ÌÀÒ�ÈÖÛ Â ÒÎ×ÊÀÕÑÈÌÌÅÒ�ÈÈ ÇÎÍÛ Á�ÈËËÞÝÍÀ×Å�ÅÇ ÏÀ�ÀÌÅÒ�Û ÁÎ�ÍÀ�ÊÀ�ÌÀÍÀÂ òî÷êàõ ñèììåòðèè çîíû Áðèëëþýíà, êîòîðûìèäëÿ �ÏÓ-êðèñòàëëà ÿâëÿþòñÿ òî÷êè �, A, M , K, Lè H , îáùèå âûðàæåíèÿ (13)�(19) äëÿ ìàòðèö D(k)è Ank ñèëüíî óïðîùàþòñÿ. Â íàøèõ îáîçíà÷åíèÿõýòè òî÷êè N ñîîòâåòñòâóþò ñëåäóþùèì âîëíîâûìâåêòîðàì k = kN :k� = 0; kA = �h=2h2;kM = �2�d1=a2; kK = 4� b1=3a2;kL = kM + kA; kH = kK + kA: (21)Äëÿ âû÷èñëåíèé �àçîâûõ ìíîæèòåëåéexp(�ikNRnp) â âûðàæåíèÿõ (18) è (20) ñ âåê�òîðàìè Rnp èç �îðìóë (10) óäîáíî èñïîëüçîâàòüñîîòíîøåíèÿ (2). Ó÷èòûâàÿ òàêæå âûðàæåíèÿ (17)è (19) äëÿ Ank, íàõîäèì, ÷òî â îáñóæäàåìûõòî÷êàõ N ìàòðèöû D(kN ) = DN â �îðìóëå (13)ïðèíèìàþò âèäD�AA = 0B� D�11 0 00 D�11 00 0 D�33 1CA ;
D�AB = 0B� �D�11 0 00 �D�11 00 0 �D�33 1CA ; (22)

DAAA = 0B� DA11 0 00 DA11 00 0 DA33 1CA ; DAAB = 0; (23)

DMAA = 0B� DM11 0 00 DM22 00 0 DM33 1CA ;DMAB = 0B� DM14 0 00 DM25 00 0 DM36 1CA ; (24)
DKAA = 0BB� DK11 DK12 0�DK12 DK11 00 0 DK33 1CCA ;DKAB = DK140B� 1 i 0i �1 00 0 0 1CA ; (25)
DLAA = 0B� DL11 0 00 DL22 00 0 DL33 1CA ;DLAB = DL260B� 0 0 00 0 10 1 0 1CA ; (26)
DHAA = 0B� DH11 DH12 0�DH12 DH11 00 0 DH33 1CA ;DHAB = DH160B� 0 0 10 0 �i1 �i 0 1CA : (27)

Çäåñü ÷åðåç DNpq îáîçíà÷åíû íåíóëåâûå ýëåìåíòûêàæäîé èç ìàòðèö, ÷åðåç êîòîðûå âûðàæåíû òàê�æå è äðóãèå íåíóëåâûå ýëåìåíòû, åñëè îíè ñâÿçàíûñ DNpq ñîîòíîøåíèÿìè ñèììåòðèè, à çíà÷åíèÿ �àçûìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ DNAB óêàçàíû íèæå â óðàâíå�íèÿõ (48)�(54). Êàê îáùàÿ ñòðóêòóðà ìàòðèö DN âðàâåíñòâàõ (22)�(27), òàê è óïîìÿíóòûå �àçû ìàò�ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ DNAB ñîâïàäàþò ñ íàéäåííûìèÓîððåíîì [20℄ íà îñíîâå òåîðèè ãðóïï; ïðè ñðàâíå�íèè ñ ðàáîòîé [20℄ íóæíî ó÷åñòü, ÷òî íàøè ìàò�ðèöû DAB(k) ñâÿçàíû ñ èñïîëüçóåìûìè ÓîððåíîìDWAB(k) êàêDAB(k) = DWAB(k) exp(ik �RBA);ãäå âåêòîð RBA = (d3+h) îïèñûâàåò îòíîñèòåëüíîåñìåùåíèå ïîäðåøåòîê B è A.576



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ïîñòðîåíèå äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû : : :Ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé (13) êàæäûé ìàòðè÷�íûé ýëåìåíò DNpq ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç ïàðàìåòðûan; : : : ; en â ìàòðèöàõ (5). Âîçíèêàþùèå óðàâíåíèÿäëÿ ïàðàìåòðîâ ÁÊ ìîäåëè GTF-8 ðàñïàäàþòñÿ íàñëåäóþùèå ãðóïïû.1) Óðàâíåíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ an è bn â ìàòðèöàõAnf0g è Anf2g (äëÿ êðàòêîñòè íàçûâàåìûõ íèæå÷åòíûìè):D�11 = b0 + 3(a2 + 2b2) + 2b4 + 3(a6 + 2b6) ++ 6(a7 + 2b7) + 3(a8 + 2b8); (28)DA11 = b0 + 3(a2 + 2b2)� 2b4 ++ 3(a6 + 2b6)� 6(a7 + 2b7) + 3(a8 + 2b8); (29)DM11 = b0 + (a2 � 2b2) + 2b4 � (3a6 + 2b6) ++ 2(a7 � 2b7) + 3(a8 + 2b8); (30)DL11 = b0 + (a2 � 2b2)� 2b4 � (3a6 + 2b6)�� 2(a7 � 2b7) + 3(a8 + 2b8); (31)DK11 = b0 � 32(a2 + 2b2) + 2b4 + 3(a6 + 2b6)�� 3(a7 + 2b7)� 3b8; (32)DH11 = b0 � 32(a2 + 2b2)� 2b4 ++ 3(a6 + 2b6) + 3(a7 + 2b7)� 3b8; (33)DM22 = b0 � (3a2 + 2b2) + 2b4 + (a6 � 2b6)�� 2(3a7 + 2b7) + 3(a8 + 2b8); (34)DL22 = b0 � (3a2 + 2b2)� 2b4 + (a6 � 2b6) ++ 2(3a7 + 2b7) + 3(a8 + 2b8): (35)Îòìåòèì åùå ñîîòíîøåíèÿ, êîòîðûå ïîëó÷àþòñÿâû÷èòàíèåì, ñîîòâåòñòâåííî, óðàâíåíèÿ (29) èç (28),(31) èç (30) è (33) èç (32):4b4 + 12a7 + 24b7 = D�A11 ;4b4 + 4a7 � 8b7 = DML11 ;4b4 � 6a7 � 12b7 +DH11 = DK11; (36)ãäå äëÿ êðàòêîñòè ââåäåíî îáîçíà÷åíèå DNN 0pq == DNpq � DN 0pq . Óðàâíåíèÿ (36) ïîçâîëÿþò âûðàçèòü

b4, a7 è b7 ÷åðåç ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû DNpq . Ïîñëåýòîãî âû÷èòàíèå óðàâíåíèÿ (35) èç (34) äàåò ñîîò�íîøåíèå ñâÿçè ìåæäó ðàçëè÷íûìè ýëåìåíòàìè DNpq ,êîòîðîå òàê æå, êàê è ïîñëåäíåå óðàâíåíèå (36), ìûçàïèñûâàåì â �îðìå, óäîáíîé äëÿ ïðèâîäèìûõ íèæåîáñóæäåíèé ýòèõ óðàâíåíèé:DL22�169 DH11 = DM22+29DA�11 +DML11 �169 DK11: (37)2) Óðàâíåíèÿ äëÿ ÷åòíûõ ïàðàìåòðîâ n:D�33 = 0 + 62 + 24 + 66 + 127 + 68; (38)DA33 = 0 + 62 � 24 + 66 � 127 + 68; (39)DM33 = 0 � 22 + 24 � 26 � 47 + 68; (40)DL33 = 0 � 22 � 24 � 26 + 47 + 68; (41)DK33 = 0 � 32 + 24 + 66 � 67 � 38; (42)DH33 = 0 � 32 � 24 + 66 + 67 � 38: (43)Âû÷èòàíèå óðàâíåíèé (39) èç (38) è (41) èç (40)äàåò àíàëîãè÷íûå (36) óðàâíåíèÿ äëÿ 4 è 7, ïîñëå÷åãî âû÷èòàíèå óðàâíåíèÿ (43) èç (42) äàåò óðàâíå�íèå ñâÿçè ìåæäó ðàçëè÷íûìè ìàòðè÷íûìè ýëåìåí�òàìè DN33:44 + 247 = D�A33 ; 44 � 87 +DL33 = DM33 ; (44)DH33 � 98DL33 = DK33 � DA�338 � 98DM33 : (45)3) Óðàâíåíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ en:DK12 = 3ip3(e2 + 2e7 � e8);DH12 = 3ip3(e2 � 2e7 � e8): (46)4) Óðàâíåíèÿ äëÿ ¾íå÷åòíûõ¿ ïàðàìåòðîâ an èbn â ìàòðèöàõ Anf1g:�D�11 = 3(a1+2b1)+3(a3+2b3)+6(a5+2b5); (47)DM14 = �(3a1 + 2b1)� 3(a3 + 2b3) ++ �18a57 + 4b5�� exp�� i�3 � ; (48)DM25 = �(�a1 + 2b1)� 3(a3 + 2b3) ++ �10a57 + 4b5�� exp�� i�3 � ; (49)DK14 = �32(a1 + a3) + 3914a5: (50)5) Óðàâíåíèÿ äëÿ íå÷åòíûõ ïàðàìåòðîâ n:�D�33 = 61 + 63 + 125; (51)DM36 = (21 � 63 + 45) exp�� i�3 � : (52)7 ÆÝÒÔ, âûï. 3 577



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 20086) Óðàâíåíèÿ äëÿ íå÷åòíûõ ïàðàìåòðîâ dn:DL26 = 4�d1 � 4p7d5� exp��5i�6 � ; (53)DH16 = �3�d1 � d3 � d5p7� : (54)Ïðèâåäåì òåïåðü âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëå�ìåíòîâ DNpq â óðàâíåíèÿõ (28)�(54) ìîäåëè GTF-8÷åðåç ÷àñòîòû �îíîíîâ !i . Ýòè ÷àñòîòû ñâÿçàíû ññîáñòâåííûìè çíà÷åíèÿìè �i äèíàìè÷åñêîé ìàòðè�öû D(k) ñîîòíîøåíèåì�i = M!2i ; (55)ãäå M � ìàññà àòîìà. Ïîýòîìó äëÿ óñòàíîâëåíèÿñâÿçè ìåæäó ýëåìåíòàìè DNpq è ÷àñòîòàìè !i(N)íóæíî äëÿ êàæäîé èç ðàññìàòðèâàåìûõ òî÷åê Níàéòè ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ �i(N) äèíàìè÷åñêîéìàòðèöû (13) (÷òî îïèñàíî, íàïðèìåð â ðàáîòå [20℄),à çàòåì âûðàçèòü DNpq ÷åðåç ýòè �i(N). Íèæå ïðèâî�äÿòñÿ ïîëó÷àþùèåñÿ âûðàæåíèÿ äëÿ DNpq . Ïðè ýòîìòèï êàæäîãî èç êîëåáàíèé i(N) ìû óêàçûâàåì êàêñ ïîìîùüþ îáîçíà÷åíèé òåîðèè ãðóïï, èñïîëüçîâàâ�øèõñÿ â ðàáîòàõ [20℄ è [16℄, òàê è ïîÿñíÿþùèìèíèæíèìè èíäåêñàìè, îáîçíà÷àÿ ïîëÿðèçàöèþ ïàðàë�ëåëüíî èëè ïåðïåíäèêóëÿðíî îñè z èíäåêñîì ¾k¿èëè ¾?¿, ïðîäîëüíîå èëè ïîïåðå÷íîå êîëåáàíèå �èíäåêñîì ¾L¿ èëè ¾T¿, à àêóñòè÷åñêóþ èëè îïòè÷å�ñêóþ âåòâü � èíäåêñîì ¾A¿ èëè ¾O¿.1. Òî÷êà �. Çäåñü èìåþòñÿ òðè àêóñòè÷åñêèå âåò�âè ñ �A(�) = 0, äâà âûðîæäåííûõ îïòè÷åñêèõ êîëå�áàíèÿ ñ ïîëÿðèçàöèåé â áàçîâîé ïëîñêîñòè è îäíîîïòè÷åñêîå êîëåáàíèå ñ ïîëÿðèçàöèåé âäîëü îñè z.Äëÿ ýëåìåíòîâ D�pq â �îðìóëå (22) èìååìD�11 = 12�O?(�+5 ); D�33 = 12�Ok(�+3 ): (56)2. Òî÷êà A. Çäåñü èìåþòñÿ ÷åòûðå âûðîæäåííûõïîïåðå÷íûõ è äâà âûðîæäåííûõ ïðîäîëüíûõ êîëå�áàíèÿ, è ýëåìåíòû DApq â �îðìóëå (23) âûðàæàþòñÿ÷åðåç �i(A) òàê:DA11 = �T?(A3); DA33 = �Lk(A1): (57)3. Òî÷êà M . Çäåñü èìåþòñÿ øåñòü íåâûðîæäåí�íûõ ÷àñòîò, è ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû DMpq â �îðìó�ëå (24) âûðàæàþòñÿ ÷åðåç íèõ òàêèì îáðàçîì:

DM11 = 12 ��TO?(M�3 ) + �TA?(M+4 )� ;jDM14 j = 12 ��TO?(M�3 )� �TA?(M+4 )� ;DM22 = 12 ��LO?(M�2 ) + �LA?(M+1 )� ;jDM25 j = 12 ��LO?(M�2 )� �LA?(M+1 )� ;DM33 = 12 ��TOk(M+3 ) + �TAk(M�4 )� ;jDM36 j = 12 ��TOk(M+3 )� �TAk(M�4 )� :
(58)

4. Òî÷êà K. Çäåñü èìåþòñÿ ÷åòûðå êîëåáàíèÿ ñïîëÿðèçàöèåé â ïëîñêîñòè (x; y), èç êîòîðûõ äâà êî�ëåáàíèÿ (òèïà K5) âûðîæäåíû è äâà âûðîæäåííûõêîëåáàíèÿ (òèïà K6) ñ ïîëÿðèçàöèåé âäîëü îñè z.Ýëåìåíòû DKpq â �îðìóëå (25) ñâÿçàíû ñ �i(K) òàê:DK11 = 14 [2�?(K5) + �TO?(K1) + �TA?(K3)℄ ;DK12 = 12 i�(K); (59)jDK14j = 14 [�TO?(K1)� �TA?(K3)℄ ;DK33 = �TAk(K6) = �TOk(K6); (60)ãäå ÷åðåç �(K) îáîçíà÷åíî ñìåùåíèå çíà÷åíèÿ�(K5) äëÿ äâóêðàòíî âûðîæäåííîãî êîëåáàíèÿ K5îòíîñèòåëüíî ïîëóñóììû çíà÷åíèé �(K1) è �(K3):�(K) = �?(K5)� 12 [�TO?(K1) + �TA?(K3)℄: (61)5. Òî÷êà L. Çäåñü èìåþòñÿ òðè ïàðû âûðîæäåí�íûõ êîëåáàíèé, îäíà èç êîòîðûõ èìååò ñèììåòðèþL2, à äâå äðóãèå � ñèììåòðèþ L1. Ñëåäóÿ ðàáîòå [4℄,âåðõíþþ âåòâü êîëåáàíèé L1 ìû íàçûâàåì îïòè÷å�ñêîé è îáîçíà÷àåì L1O, à íèæíþþ � àêóñòè÷åñêîéè îáîçíà÷àåì L1A. ×åòûðå íåíóëåâûõ ýëåìåíòà DLpqñâÿçàíû ñ �i(L) òàê:DL11 = �(L2); (62)DL22 +DL33 = �(L1A) + �(L1O); (63)jDL26j = �DL22DL33 � �(L1A)�(L1O)�1=2 : (64)6. Òî÷êà H . Çäåñü òîæå èìåþòñÿ òðè ïàðû âû�ðîæäåííûõ êîëåáàíèé; îäíà ïàðà èìååò ñèììåòðèþH1, äâå äðóãèå � ñèììåòðèþ H3. Âåðõíþþ âåòâü êî�ëåáàíèéH3 íàçûâàåì îïòè÷åñêîé è îáîçíà÷àåìH3O ,à íèæíþþ � àêóñòè÷åñêîé è îáîçíà÷àåì H3A. Òðèñîáñòâåííûõ çíà÷åíèÿ �(H1), �(H3O) è �(H3A) îïðå�äåëÿþòñÿ ÷åòûðüìÿ ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè DH11,DH12, DH33 è DH16:578



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ïîñòðîåíèå äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû : : :DH11 + iDH12 = �(H1);DH11 � iDH12 +DH33 = �(H3A) + �(H3O); (65)jDH16j = 1p2 �� ��DH11 � iDH12�DH33 � �(H3A)�(H3O)�1=2 : (66)Óðàâíåíèÿ (37), (45), (63) è (65) îáðàçóþò ñèñòå�ìó ïÿòè óðàâíåíèé äëÿ ïÿòè ýëåìåíòîâ DL22, DL33,DH11, DH12 è DH33, ïîñëå îïðåäåëåíèÿ êîòîðûõ âåëè÷è�íû jDL26j è jDH16j ìîæíî íàõîäèòü èç ñîîòíîøåíèé(64) è (66). Îäíàêî, ýòè ïÿòü óðàâíåíèé ÿâëÿþòñÿëèíåéíî çàâèñèìûìè, è óñëîâèå èõ ðàçðåøèìîñòèäàåò ñëåäóþùåå óðàâíåíèå ñâÿçè ìåæäó �i (ò. å. ìåæ�äó êâàäðàòàìè ÷àñòîò !2i ) â ñèììåòðè÷íûõ òî÷êàõN :19 ��(�+5 ) + �(�+3 )2 �++ 89 ��(K5) + �(K6) + �(K1)2 + �(K3)2 �++ [�(L1A) + �(L1O) + �(L2)℄ == 19 [2�(A3)+�(A1)℄ +89 [�(H3A)+�(H3O)+�(H1)℄ ++ 12 ��(M+1 ) + �(M+3 ) + �(M+4 ) ++ �(M�2 ) + �(M�3 ) + �(M�4 )� : (67)Îòìåòèì, ÷òî ñîîòíîøåíèÿ (67), (37) è (45) âûâå�äåíû èç óðàâíåíèé äëÿ ýëåìåíòîâ ÷åòíûõ ìàòðèöAnf2kg, à âçàèìîäåéñòâèÿ äåâÿòûõ ñîñåäåé ñ âåêòî�ðàìè R9p = (�2bs � ds � h)îïèñûâàþòñÿ íå÷åòíîé ìàòðèöåé A9f1g. Ïîýòîìóòðè ýòèõ ñîîòíîøåíèÿ ñïðàâåäëèâû äëÿ âñåõ ìîäå�ëåé GTF-9 è íàðóøàþòñÿ âçàèìîäåéñòâèÿìè òîëüêîäåñÿòûõ è áîëåå äàëåêèõ ñîñåäåé.Òàêèì îáðàçîì, ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ ñîâ�ìåñòíîñòè (67) èç ïÿòè óðàâíåíèé (37), (45), (63)è (65) íåçàâèñèìûìè ÿâëÿþòñÿ òîëüêî ÷åòûðå, íà�ïðèìåð, óðàâíåíèÿ (45), (63) è (65). Òîãäà âìåñòå ñòðåìÿ óðàâíåíèÿìè (36) è äâóìÿ óðàâíåíèÿìè (44)ìû èìååì ñèñòåìó äåâÿòè óðàâíåíèé äëÿ äåñÿòèíåèçâåñòíûõ: ïÿòè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ DL22;33 èDH11;12;33, è ïÿòè ïàðàìåòðîâ ÁÊ: b4, 4, a7, b7 è7. Ýòó ñèñòåìó ìîæíî ðåøèòü, åñëè èñïîëüçîâàòüäîïîëíèòåëüíûå ïðåäïîëîæåíèÿ î ïàðàìåòðàõ ÁÊ,íàïðèìåð, ñîîòíîøåíèÿ AS-ìîäåëè (8) äëÿ íåêîòî�ðûõ èç ýòèõ ïàðàìåòðîâ. Ýòî èëëþñòðèðóåòñÿ íèæåâ ðàçä. 7.

5. ÂÛ�ÀÆÅÍÈß ÄËß ÌÎÄÓËÅÉÓÏ�Ó�ÎÑÒÈ ×Å�ÅÇ ÏÀ�ÀÌÅÒ�ÛÁÎ�ÍÀ�ÊÀ�ÌÀÍÀÇàäà÷à âûðàæåíèÿ ìîäóëåé óïðóãîñòè�ÏÓ-êðèñòàëëà ÷åðåç ïàðàìåòðû Áîðíà �Êàìàíàðåøàëàñü ðàíåå òîëüêî äëÿ ìîäè�èöèðîâàííîéàêñèàëüíî-ñèììåòðè÷íîé ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèéøåñòè ñîñåäåé [3℄. Íèæå ýòà çàäà÷à ðåøàåòñÿ äëÿîáùåé òåíçîðíîé ìîäåëè ñî âçàèìîäåéñòâèåì ëþáî�ãî ÷èñëà ñîñåäåé, è ðåçóëüòàòû èëëþñòðèðóþòñÿ íàïðèìåðå ìîäåëè GTF-8.Ñâÿçü óïðóãèõ ìîäóëåé �;�Æ  ðàçëîæåíèåì äè�íàìè÷åñêîé ìàòðèöû D(k) ïðè ìàëûõ k óñòàíàâëè�âàåòñÿ èç óñëîâèé ñîâïàäåíèÿ óðàâíåíèé äëÿ ñïåê�òðà äëèííîâîëíîâûõ àêóñòè÷åñêèõ �îíîíîâ ñ óðàâ�íåíèÿìè òåîðèè óïðóãîñòè [1℄. Ïîñêîëüêó ïîëîæå�íèÿ àòîìîâ â �ÏÓ-êðèñòàëëå íå öåíòðîñèììåòðè÷�íû, ìèêðîñêîïè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ �;�Æ âêëþ�÷àåò äâà âêëàäà ðàçíîãî òèïà: âêëàä �;�Æh , ñâÿçàí�íûé ñ îäíîðîäíûì ñìåùåíèåì âñåõ àòîìîâ ýëåìåí�òàðíîé ÿ÷åéêè â ðàññìàòðèâàåìîì àêóñòè÷åñêîì êî�ëåáàíèè, è âêëàä �;�Ær , ñâÿçàííûé ñ îòíîñèòåëüíû�ìè ñìåùåíèÿìè àòîìîâ â ýòîì êîëåáàíèè:�;�Æ = �;�Æh + �;�Ær : (68)Ïðè ýòîì êîìïîíåíòû òåíçîðà �;�Æ â �îðìóëå (68)äîëæíû óäîâëåòâîðÿòü óñëîâèþ ñèììåòðèè îòíîñè�òåëüíî ïåðåñòàíîâêè ïåðâîé è âòîðîé ïàð èíäåê�ñîâ [1℄: �;�Æ = �Æ;� : (69)×òîáû ïîëó÷èòü âûðàæåíèÿ äëÿ òåíçîðîâ h è râ �îðìóëå (68), çàïèøåì ðàçëîæåíèå ìàòðèö DAAè DAB â �îðìóëå (13) ïðè ìàëûõ k â ñëåäóþùåìâèäå: D��AA(k)���k!0 =XÆ d��;ÆAA kkÆ ;D��AB(k)���k!0 = �iX d��AB k +XÆ d��;ÆAB kkÆ (70)è îïðåäåëèì òåíçîð dh = d ñîîòíîøåíèåìd��;Æ = d��;ÆAA + d��;ÆAB : (71)Òîãäà ïåðâîå ñëàãàåìîå â �îðìóëå (68) îïðåäåëÿåò�ñÿ âåëè÷èíàìè d��;Æ â �îðìóëå (71) è âûðàæàåòñÿ÷åðåç íèõ òàêèì îáðàçîì [1℄:�;�Æh = (d��;Æ + d�;�Æ � d�Æ;�)=
a ; (72)579 7*
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a åñòü îáúåì íà îäèí àòîì â êðèñòàëëå. Âòîðîåñëàãàåìîå â �îðìóëå (68) îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíàìèd��AB â �îðìóëå (70) è âûðàæàåòñÿ ÷åðåç íèõ òàê:�;�Ær = �X� d��AB d�Æ�AB2D�11
a ; (73)ãäå D�11 � òî æå, ÷òî â �îðìóëå (28). Ïðè âûâîäåðàâåíñòâà (73) ó÷òåíî, ÷òî, êàê âèäíî èç ïðèâîäè�ìûõ íèæå âûðàæåíèé (84)�(87), òåíçîð d��AB â �îð�ìóëå (70) ñèììåòðè÷åí ïî âñåì òðåì èíäåêñàì �, è �, è â íåì îòëè÷íû îò íóëÿ òîëüêî êîìïîíåíòûñî çíà÷åíèÿìè �,  è �, ñîîòâåòñòâóþùèìè áàçîâîéïëîñêîñòè (x; y), äëÿ êîòîðûõ òåíçîð D�AA â �îðìó�ëå (22) ñâîäèòñÿ ê ñêàëÿðó D�11.Îòìåòèì, ÷òî ïîñëåäíåå ñëàãàåìîå �îðìóëû (5),ïðîïîðöèîíàëüíîå en, íå äàåò âêëàäà íè â ïåðâîå, íèâî âòîðîå ñëàãàåìîå â �îðìóëå (70): ñîîòâåòñòâóþ�ùåå åìó ñëàãàåìîå â ìàòðèöå A��nkfmg â �îðìóëå (14)ïðîïîðöèîíàëüíî âûðàæåíèþ �n /Ps sink�rns (ýòîèëëþñòðèðóåòñÿ �îðìóëàìè (18) äëÿ �2, �7 è �8), àðàçëîæåíèå ýòèõ íå÷åòíûõ ïî k âûðàæåíèé ïðè ìà�ëûõ k íà÷èíàåòñÿ òîëüêî ñ êóáè÷íûõ ÷ëåíîâ, òàê êàêëèíåéíûé ÷ëåí îáðàùàåòñÿ â íóëü âñëåäñòâèå ðàâåí�ñòâà Ps rns = 0. Ïîýòîìó âêëàä ïîñëåäíèõ ñëàãàå�ìûõ â �îðìóëå (5) â óïðóãèå ìîäóëè ïðè ëþáîì nîòñóòñòâóåò.�àññìîòðèì ñíà÷àëà ¾îäíîðîäíûé¿ âêëàädh (71). Âûïîëíÿÿ â �îðìóëå (14) ðàçëîæåíèå ïîk, ïðèõîäèì ê ñëåäóþùåìó îáùåìó âûðàæåíèþäëÿ òåíçîðà d��;Æ â �îðìóëå (70) ÷åðåç ìàòðèöûñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ (5):d��;Æ =Xn d��;Æn ;d��;Æn = �Xp RnpRÆnpA��np =2 ; (74)ãäå d��;Æn ñîîòâåòñòâóåò âêëàäó â ïîëíîå d��;Æ âçà�èìîäåéñòâèé n-õ ñîñåäåé.Åñëè çàïèñàòü âåêòîðû Rnp â �îðìóëå (74), êàêâ ðàâåíñòâàõ (10), â âèäå ñóììû ïîïåðå÷íîé è ïðî�äîëüíîé êîìïîíåíò: Rnp = rnnp + Hnnzp, òî ïîñëåïîäñòàíîâêè ýòèõ Rnp â �îðìóëó (74) è ñóììèðîâà�íèÿ ïî äâóì çíà÷åíèÿì nzp íå÷åòíûå ïî nzp ÷ëåíû â�îðìóëå (74) âûïàäàþò, ïðîèçâåäåíèÿ nzp nzpÆ äàþò

òåíçîðû ÆzzÆ, è âûðàæåíèå (74) ìîæíî çàïèñàòü êàêd��;Æn = �12Xp [(r2nnpnÆp +H2nÆzzÆ)�� (ann�pn�p + bnÆ?�� + nÆzz��) ++ dnrnHn(n�pnpÆzz�Æ + n�pnpÆzz�Æ ++ n�pnÆpÆzz� + n�pnÆpÆzz�)℄: (75)Ñóììèðîâàíèå ïî p ïðîèçâåäåíèé ïîïåðå÷íûõ âåêòî�ðîâ np â �îðìóëå (75) ëåãêî âûïîëíèòü, åñëè ó÷åñòüñëåäóþùèå ñîîòíîøåíèÿ, ñïðàâåäëèâûå äëÿ ëþáûõòðåõ åäèíè÷íûõ âåêòîðîâ ns â ïëîñêîñòè (x; y), ñî�ñòàâëÿþùèõ óãëû �120Æ äðóã ñ äðóãîì:Xs ns = 0; Xs n�s n�s = 32Æ?��;Xs n�s n�snsnÆs = 38�?��Æ; (76)ãäå ÷åðåç �?��Æ îáîçíà÷åí ïîëíîñòüþ ñèììåòðè÷�íûé åäèíè÷íûé òåíçîð ÷åòâåðòîãî ðàíãà â ïëîñêîñòè(x; y): �?��Æ = Æ?��Æ?Æ + Æ?�Æ?�Æ + Æ?�ÆÆ?� : (77)Ïîñêîëüêó â êàæäóþ çâåçäó n âåêòîðû Rnp ñ íåíó�ëåâûìè rn âõîäÿò â âèäå òðîåê, ñîîòâåòñòâóþùèõïîâîðîòàì íà �120Æ, ÷òî èëëþñòðèðóåòñÿ �îðìóëà�ìè (10), èñïîëüçóÿ ðàâåíñòâà (76), âûðàæåíèå (75)ìîæíî çàïèñàòü â òàêîì âèäå:d��;Æn = �14 zn h�?��Æ r2nan4 + Æ?��Æ?Æ r2nbn ++ Æ?��ÆzzÆH2n(an + 2bn) + Æzz��Æ?Æ r2nn ++�zzzz��Æ 2H2n n + (Æ?�Æzz�Æ + Æ?�ÆÆzz� ++ Æ?�ÆÆzz� + Æ?�ÆÆzz�) rnHndni; (78)ãäå zn � êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî (ò. å. ïîëíîå ÷èñëîâåêòîðîâ Rnp) â çâåçäå n, à âåëè÷èíà �zzzz��Æ ðàâíà1, åñëè � = � =  = Æ = z, è íóëþ â äðóãèõ ñëó÷àÿõ.Òàêèì îáðàçîì, òåíçîð d��;Æ=
a â �îðìóëå (72)èìååò ñëåäóþùóþ ñòðóêòóðó:d��;Æ=
a = A�?��Æ +B Æ?��Æ?Æ + C Æ?��ÆzzÆ ++D Æzz��Æ?Æ +E�zzzz��Æ ++ F �Æ?�Æzz�Æ + Æ?�ÆÆzz� + Æ?�ÆÆzz� + Æ?�ÆÆzz�� ; (79)ãäå êîíñòàíòû A; : : : ; F âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ïàðàìåò�ðû ÁÊ â �îðìóëå (5) òàêèì îáðàçîì:580



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ïîñòðîåíèå äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû : : :�A = �Xn znr2nan8 ; �B = �Xn znr2nbn2 ;�C = �Xn znH2n an + 2bn2 ;�D = �Xn znr2nn2 ; �E = �Xn znH2nn;�F = �Xn znHnrndn2 ; (80)
è ÷åðåç � â �îðìóëàõ (80) îáîçíà÷åíî îòíîøåíèåóäâîåííîãî àòîìíîãî îáúåìà 
a â �ÏÓ-êðèñòàëëå êêâàäðàòó ïîñòîÿííîé ðåøåòêè a2:� = 2
aa2 = a �p3; � = 2a = �23 + 2�1=2 : (81)Äëÿ ìîäåëè GTF-8 óðàâíåíèÿ (80) ñ ó÷åòîì ðà�âåíñòâ (12) ïðèíèìàþò âèä�A = 14 (a1 + 3a2 + 4a3 + 14a5 ++ 9a6 + 6a7 + 12a8) ;�B = � (b1 + 3b2 + 4b3 + 14b5 ++ 9b6 + 6b7 + 12b8) ;�C = �3�2 �(a1 + 2b1) + (a3 + 2b3) ++ 2(a5 + 2b5) + 8b43 + 8(a7 + 2b7)� ;�D = � (1 + 32 + 43 + 145 ++ 96 + 67 + 128) ;�E = �6�2�1 + 3 + 25 + 434 + 87� ;�F = ��p3�d1 + 2d3 + 2d5p7 + 6d7p3� :

(82)
Ïîäñòàâëÿÿ ñîîòíîøåíèå (79) äëÿ òåíçîðà d��;Æâ óðàâíåíèÿ Áîðíà �Õóàíãà (72), íàõîäèì, ÷òî âêëàä�;�Æh â �îðìóëó (68) âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ïàðàìåòðûA, B, : : : , F â âûðàæåíèÿõ (82) òàêèì îáðàçîì:�;�Æh = A�?��Æ +B (Æ?��Æ?Æ + Æ?�Æ?�Æ � Æ?�ÆÆ?�) ++ C (Æ?��ÆzzÆ + Æ?�Æzz�Æ � Æ?�ÆÆzz�) ++D (Æzz��Æ?Æ + Æzz�Æ?�Æ � Æzz�ÆÆ?�) ++E�zzzz��Æ + 2F �Æ?�Æzz�Æ + Æ?�ÆÆzz�� : (83)�àññìîòðèì òåïåðü âêëàä â �îðìóëó (68) îòíîñè�òåëüíûõ ñìåùåíèé �;�Ær . Ñîãëàñíî ñîîòíîøåíèÿì(73) è (70), ýòîò âêëàä îïðåäåëÿåòñÿ êîý��èöèåíòà�

ìè d��AB â ðàçëîæåíèè ïî k íå÷åòíûõ ìàòðèö ñèëî�âûõ ïîñòîÿííûõ (5):d��AB = Xn2f2k+1g d��n ; d��n =Xp A��npRnp: (84)Åñëè âî âòîðîå ðàâåíñòâî (84) ïîäñòàâèòü âûðàæå�íèÿ (5) äëÿ A��np è Rnp = (rnnp +Hnnzp ) äëÿ êîìïî�íåíò âåêòîðà Rnp, òî òåíçîð d��n ïðèìåò âèäd��n =Xp (ann�pn�p + bnÆ?�� + nÆzz�� ++ dnn�pnz�p + dnnz�p n�p )(rnnp +Hnnzp ): (85)Ïîñëå ñóììèðîâàíèÿ ïî âñåì âåêòîðàì Rnp ïðè äàí�íîì n íåíóëåâîé âêëàä â ñóììó (85) âíîñÿò òîëüêîïðîèçâåäåíèÿ ïåðâûõ ÷ëåíîâ â ïåðâîé è âòîðîé ñêîá�êàõ, à îñòàëüíûå ÷ëåíû äàþò íóëü ëèáî ïîñëå ñóì�ìèðîâàíèÿ ïî nzp = �1, ëèáî ïîñëå ñóììèðîâàíèÿïî s âñëåäñòâèå ïåðâîãî ðàâåíñòâà (76). Ïîýòîìó âû�ðàæåíèå (85) ïðèíèìàåò âèäd��n = 2anrn���n ; (86)ãäå ���n îçíà÷àåò ñóììó ïðîèçâåäåíèé n�pn�pnp , ñîîò�âåòñòâóþùèõ âñåì ïîïåðå÷íûì âåêòîðàì rnp â çâåç�äå n. Ñ ó÷åòîì çíà÷åíèé ýòèõ âåêòîðîâ, ïðèâåäåí�íûõ â �îðìóëå (10), âåëè÷èíû ���n äëÿ ìîäåëèGTF-8 äàþòñÿ òàêèìè âûðàæåíèÿìè:���1 = 3Xs=1 d�s d�s dsd3 ; ���3 = ����1 ;���5 = 3Xs=1 r�asr�asras + r�bsr�bsrbsr35 ; (87)ãäå âåêòîðû ra5;s è rb5;s â �îðìóëå (10) îáîçíà÷åíûäëÿ êðàòêîñòè êàê ras è rbs.Ïîñëå ïîäñòàíîâêè âûðàæåíèé (86) è (87) â �îð�ìóëû (84) è (73) âêëàä îòíîñèòåëüíûõ ñìåùåíèé�;�Ær â �îðìóëó (68) ïðèíèìàåò âèä�;�Ær = � 2D�11
a Xm;n2f2k+1g amrmanrn ��X� ����m �Æ�n : (88)Ñâåðòêà ïî � òåíçîðîâ �m è �n â (88) äîëæíà èìåòüòàêóþ ñòðóêòóðó:12X� �����m �Æ�n + ����n �Æ�m � == Amn�Æ?��Æ?Æ + Æ?�Æ?�Æ � Æ?�ÆÆ?��; (89)581



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008ãäå Amn � íåêîòîðàÿ êîíñòàíòà. Äåéñòâèòåëüíî,ñâåðòêà ëåâîé ÷àñòè (89) ïî � è � èëè  è Æ äîëæ�íà îáðàùàòüñÿ â íóëü âñëåäñòâèå îïðåäåëåíèé (87)è ïåðâîãî ðàâåíñòâà (76), à ïðàâàÿ ÷àñòü ðàâåí�ñòâà (89) ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì âûðàæåíèåì, ñîâ�ìåñòèìûì è ñ ýòèì óñëîâèåì, è ñ ñèììåòðèåé ëåâîé÷àñòè â ïëîñêîñòè (x; y). Êîíñòàíòó Amn ìîæíî íàé�òè, ñâåðòûâàÿ (89) ïî � è , à òàêæå � è Æ. Ýòî äàåòAmn = 14X�������m ����n = 14Xp;q (npmnqn)3: (90)Cêàëÿðíûå ïðîèçâåäåíèÿ (npm �nqn) â �îðìóëå (90)ëåãêî âû÷èñëèòü, èñïîëüçóÿ ðàâåíñòâà (2). Òàê, äëÿìîäåëè GTF-8 ïîñëå ïîäñòàíîâêè ïîëó÷àþùèõñÿ ÷è�ñåë â ñîîòíîøåíèÿ (89) è (88) äëÿ âêëàäà �;�Ærâ (68) ïîëó÷àåì�;�Ær = � 34�D�11 �a1 � 2a3 + 207 a5�2 �� (Æ?��Æ?Æ + Æ?�Æ?�Æ � Æ?�ÆÆ?�): (91)Ñðàâíèâàÿ âûðàæåíèÿ (91) è (83), âèäèì, ÷òîó÷åò âêëàäà îòíîñèòåëüíûõ ñìåùåíèé �;�Ær â (68)�îðìàëüíî ñâîäèòñÿ ê çàìåíå êîíñòàíòû B âî âêëà�äå îäíîðîäíûõ ñìåùåíèé (83) íà ïåðåíîðìèðîâàí�íóþ âåëè÷èíó ~B, ðàâíóþ~B = B � 34D�11 �a1 � 2a3 + 207 a5�2 : (92)Ïîýòîìó ïîëíîå âûðàæåíèå äëÿ ìîäóëåé óïðóãîñòè�;�Æ äàåòñÿ âûðàæåíèåì (83) ñ êîíñòàíòàìè A, C,D, E è F , ïðèâåäåííûìè â (82), è çàìåíîé êîíñòàí�òû B íà ~B ïî ñîîòíîøåíèþ (92). Ïðè ýòîì óñëîâèåñèììåòðèè ìîäóëåé óïðóãîñòè (69) îçíà÷àåò, ÷òî ïà�ðàìåòðû C è D â (83) äîëæíû áûòü ðàâíû. Ýòî äà�åò ñëåäóþùåå ñîîòíîøåíèå ìåæäó ïàðàìåòðàìè ÁÊâ (82):3�2 �(a1 + 2b1) + (a3 + 2b3) + 2(a5 + 2b5) ++ 83b4 + 8(a7 + 2b7)� == (1 + 32 + 43 + 145 + 96 + 67 + 128): (93)Ïîëàãàÿ èíäåêñû �, �,  è Æ â óðàâíåíèè (83) ðàâ�íûìè x, y èëè z, ìîæíî âûðàçèòü ìîäóëè óïðóãîñòèCik ÷åðåç êîíñòàíòû A, ~B, C, : : : , F â �îðìóëàõ (83)è (92): C11 = 3A+ ~B; C12 = A� ~B;C33 = E; C13 = 2F � C; C44 = C; (94)

à òàêæå ïîëó÷èòü ñîîòíîøåíèå C66 = (C11 �C12)=2,èçâåñòíîå äëÿ ãåêñàãîíàëüíûõ êðèñòàëëîâ [19℄. Èñ�ïîëüçóÿ òàêæå óðàâíåíèÿ (82) è (92) äëÿ êîíñòàíòA, : : : , F , ïîëó÷àåì ïÿòü ñîîòíîøåíèé ñâÿçè ìîäó�ëåé Cik ñ ïàðàìåòðàìè Áîðíà �Êàðìàíà:(C11 + C12) � = �(a1 + 3a2 + 4a3 ++ 14a5 + 9a6 + 6a7 + 12a8); (95)14(C11 � 3C12)� == �(b1 + 3b2 + 4b3 + 14b5 + 9b6 + 6b7 + 12b8)�� 34D�11 �a1 � 2a3 + 207 a5�2 ; (96)C442a2p3 = �[(a1+2b1)+(a3+2b3)+2(a5+2b5)++ 83b4 + 8(a7 + 2b7)℄; (97)C33 a2=p3 = ��1 + 3 + 25 + 434 + 87� ; (98)12(C31 + C44)a == ��d1 + 2d3 + 2d5p7 + 6d7p3� ; (99)ïðè÷åì â óðàâíåíèÿõ (97)�(99) ó÷òåíû ñîîòíîøå�íèÿ (81). Ñ ó÷åòîì ðàâåíñòâà (97) óðàâíåíèå (93)ìîæíî òàêæå ïåðåïèñàòü â âèäå, àíàëîãè÷íîì äðó�ãèì óðàâíåíèÿì (95)�(99):�C44 = �(1 + 32 + 43 + 145 ++ 96 + 67 + 128): (100)6. ÑÎÎÒÍÎØÅÍÈß ÌÅÆÄÓ ÌÎÄÓËßÌÈÓÏ�Ó�ÎÑÒÈ È ×ÀÑÒÎÒÀÌÈÎÏÒÈ×ÅÑÊÈÕ ÔÎÍÎÍÎÂ Â ÒÎ×ÊÀÕ AÈ �Âûðàæåíèÿ äëÿ ìîäóëåé óïðóãîñòè (95)�(100)âìåñòå ñ óðàâíåíèÿìè äëÿ �îíîííûõ ÷àñòîò !i(N),(28)�(54), îáðàçóþò ñèñòåìó óðàâíåíèé äëÿ îïðåäå�ëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ÁÊ an; : : : ; en. Îäíàêî óðàâíå�íèÿ (28), (29), (47) è (97) òàê æå, êàê óðàâíåíèÿ (38),(39), (51) è (98), ÿâëÿþòñÿ ëèíåéíî çàâèñèìûìè. Âîç�íèêàþùèå âñëåäñòâèå ýòîãî óñëîâèÿ ñîâìåñòíîñòèäàþò äâà âàæíûõ îáùèõ ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ìîäó�ëÿìè óïðóãîñòè è ÷àñòîòàìè îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ.Äëÿ âûâîäà ýòèõ ñîîòíîøåíèé çàìåòèì, âî-ïåð-âûõ, ÷òî ïàðàìåòðû b4 è 4, âõîäÿùèå â óðàâíå�íèÿ (97) è (98), ìîæíî ïðîñòî âûðàçèòü ÷åðåç ýëå�582



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ïîñòðîåíèå äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû : : :ìåíòû D�pq è DApq , åñëè âû÷åñòü óðàâíåíèå (29)èç (28), à óðàâíåíèå (39) � èç (38):b4 + 3(a7 + 2b7) = D�11 �DA114 ;4 + 67 = D�33 �DA334 : (101)Â òî æå âðåìÿ ñóììû ¾íå÷åòíûõ¿ ïàðàìåòðîâ âóðàâíåíèÿõ (97) è (98) ñ òî÷íîñòüþ äî îáùåãî ìíî�æèòåëÿ ñîâïàäàþò ñ àíàëîãè÷íûìè ñóììàìè â óðàâ�íåíèÿõ (47) è (51). Âìåñòå ñ ðàâåíñòâàìè (101)ýòî ïîçâîëÿåò ÿâíî âûðàçèòü ïðàâûå ÷àñòè óðàâíå�íèé (97) è (98) ÷åðåç ýëåìåíòû D�pq è DApq :�C44 = �2 �2DA11 �D�11� ;�C33 = �2 �2DA33 �D�33� : (102)Èñïîëüçóÿ òàêæå ðàâåíñòâà (55)�(57) è (81), ïðè�õîäèì ê ñëåäóþùèì ñîîòíîøåíèÿì ñâÿçè ìîäóëåéóïðóãîñòè è ÷àñòîò îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ â òî÷êàõ Aè �: C44 = M �!2?(A3)� !2?(�+5 )4 � a2p3 ;C33 = M "!2k(A1)� !2k(�+3 )4 # a2p3 : (103)Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî ðàâåíñòâà (103) íàðóøàþò�ñÿ ëèøü äëÿ âçàèìîäåéñòâèé ñ òðåòüåé è áîëåå äà�ëåêèìè áàçèñíûìè ïëîñêîñòÿìè, ÷òî äëÿ áîëüøèí�ñòâà �ÏÓ-ìåòàëëîâ (ò. å. ïðè =a > 1:581) ñîîòâåò�ñòâóåò âçàèìîäåéñòâèÿì òîëüêî äâåíàäöàòûõ è áî�ëåå äàëåêèõ ñîñåäåé. Ñðàâíåíèå ñîîòíîøåíèé (103)ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è âîç�ìîæíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ ýòèõ ñîîòíîøåíèé äëÿ îöå�íîê ïðîòÿæåííîñòè ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé â�ÏÓ-ìåòàëëàõ ïîäðîáíî îáñóæäàþòñÿ â äðóãîé ðà�áîòå [22℄.7. �ÅØÅÍÈÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈÉ ÄËßÏÀ�ÀÌÅÒ�ÎÂ ÁÎ�ÍÀ�ÊÀ�ÌÀÍÀ Ï�ÈÈÑÏÎËÜÇÎÂÀÍÈÈ �ÀÇËÈ×ÍÛÕÌÎÄÅËÅÉ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÉÎáñóäèì ìåòîäû ðåøåíèÿ óðàâíåíèé (28)�(54)è (95)�(100) äëÿ ïàðàìåòðîâ ÁÊ. Ïðåäïîëîæèì ñíà�÷àëà, ÷òî ÷àñòîòû !i èçìåðåíû èëè îöåíåíû äëÿâñåõ ñèììåòðè÷íûõ òî÷åê N , êàê ýòî èìååò ìåñòîäëÿ Tb, S, Ho, Mg è Ru [4�8; 17℄. Òîãäà ïîëíîå ÷èñ�ëî íåçàâèñèìûõ óðàâíåíèé (28)�(54) è (95)�(100), ñ

ó÷åòîì îáñóæäàâøèõñÿ óñëîâèé ñîâìåñòíîñòè, ÿâëÿ�åòñÿ íà òðè ìåíüøèì ïîëíîãî ÷èñëà ïàðàìåòðîâ ÁÊìîäåëè GTF-7, íà ñåìü ìåíüøèì ÷èñëà ïàðàìåòðîâìîäåëè GTF-8 è íà äâà áîëüøèì ÷èñëà ïàðàìåòðîâìîäåëè GTF-6. Ïîýòîìó íàèáîëåå åñòåñòâåííî çäåñüèñïîëüçîâàòü ìîäåëü GTF-7, êîòîðóþ íóæíî äîïîë�íèòü òðåìÿ äîïîëíèòåëüíûìè óñëîâèÿìè. Ìû áóäåìíàêëàäûâàòü ýòè óñëîâèÿ òîëüêî â ñàìûõ äàëüíèõèç ó÷èòûâàåìûõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð, ïðè n = 6è n = 7, è áóäåì èñïîëüçîâàòü òðè �îðìû òàêèõóñëîâèé: (a) ñîîòíîøåíèÿ AS-ìîäåëè (8) äëÿ ïàðà�ìåòðîâ 6, d7 è e7 ïðè 7 6= (b7 + 4�2a7); (b) ñîîòíî�øåíèÿ (8) äëÿ 6, 7 è d7 ïðè e7 6= 0; è () ïðåäïî�ëîæåíèå î ìàëîñòè b6 è ñîîòíîøåíèå (8) äëÿ 7 è d7ïðè e7 6= 0. Äëÿ êðàòêîñòè ìîäåëü GTF-7 ñ äîïîëíè�òåëüíûì óñëîâèåì (a), (b) èëè () áóäåò íàçûâàòüñÿìîäåëüþ 7a, 7b èëè 7:7a : b6 = 6; d7 = 2�a7; e7 = 0; (104)7b : b6 = 6; 7 = b7 + 4�2a7; d7 = 2�a7; (105)7 : b6 = 0; 7 = b7 + 4�2a7; d7 = 2�a7: (106)Íèæå ïîêàçàíî, ÷òî ïîëó÷àþùèåñÿ äèíàìè÷åñêèåìàòðèöû îêàçûâàþòñÿ ìàëî ÷óâñòâèòåëüíûìè ê âû�áîðó �îðìû äîïîëíèòåëüíûõ óñëîâèé (104)�(106).Äëÿ âñåõ ìîäåëåé GTF-7 ñëîæåíèå óðàâíåíèé(28) ñ (29), (30) ñ (31), (32) ñ (33) è (34) ñ (35) äàåòñèñòåìó ÷åòûðåõ óðàâíåíèé äëÿ ïÿòè âåëè÷èí b2n èa2n:b0 + 3a2 + 6b2 + 3a6 + 6b6 = 12(D�11 +DA11);b0 + a2 � 2b2 � 3a6 � 2b6 = 12(DM11 +DL11);b0 � 32a2 � 3b2 + 3a6 + 6b6 = 12(DK11 +DH11);b0 � 3a2 � 2b2 + a6 � 2b6 = 12(DM22 +DL22): (107)
Àíàëîãè÷íî, ñëîæåíèå óðàâíåíèé (38) ñ (39), (40)ñ (41) è (42) ñ (43) äàåò ñèñòåìó òðåõ óðàâíåíèé äëÿòðåõ âåëè÷èí 2n:0 + 62 + 66 = 12(D�33 +DA33);0 � 22 � 26 = 12(DM33 +DL33);0 � 32 + 66 = 12(DK33 +DH33): (108)Òàêèì îáðàçîì, ïðè èçâåñòíûõ ìàòðè÷íûõ ýëå�ìåíòàõ DNpq óðàâíåíèÿ (108) ïîçâîëÿþò íàéòè âñå÷åòíûå ïàðàìåòðû 0, 2 è 6. Ïîñëå ýòîãî ïàðàìåòðb6 â (107) îïðåäåëÿåòñÿ ïåðâûì óðàâíåíèåì â ñîîò�íîøåíèè (104), (105) èëè (106), à îñòàëüíûå ÷åòíûå583



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008ïàðàìåòðû b0, a2, b2 è a6 íàõîäÿòñÿ èç óðàâíåíèé(107).Îáñóäèì òåïåðü ïîëíîå ðåøåíèå óðàâíåíèé äëÿïàðàìåòðîâ ÁÊ â ìîäåëè 7a. Ïðè íàëè÷èè ñîîòíî�øåíèé (67) è (104) óðàâíåíèÿ (36), (44), (45), (63) è(65) îáðàçóþò ñèñòåìó äåâÿòè óðàâíåíèé äëÿ ïÿòèýëåìåíòîâ DL22;33 è DH11;12;33 è ÷åòûðåõ ïàðàìåòðîâb4, 4, a7 è b7, ïîçâîëÿþùóþ íàéòè âñå ýòè âåëè÷è�íû. Îñòàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû �DNAA�pq âûðà�æàþòñÿ ÷åðåç ÷àñòîòû !i(N) ïî �îðìóëàì (56)�(62).Ïîñëå ýòîãî âñå ÷åòíûå ïàðàìåòðû an, bn è n âû÷èñ�ëÿþòñÿ èç óðàâíåíèé (107) è (108), êàê îïèñàíî âû�øå; ïàðàìåòðû e2 è e7 íàõîäÿòñÿ èç óðàâíåíèé (46)ñ e8 = 0; è d7 îïðåäåëÿåòñÿ èç ïîñëåäíåãî óðàâíå�íèÿ (104).Óðàâíåíèÿ äëÿ øåñòè íå÷åòíûõ ïàðàìåòðîâ an èbn ñ n, ðàâíûì 1, 3 èëè 5, ðåøàþòñÿ ñ èñïîëüçîâà�íèåì ÷åòûðåõ óðàâíåíèé (47)�(50) è äâóõ óðàâíåíèéäëÿ ìîäóëåé óïðóãîñòè, (95) è (96). Ïðè ýòîì âìå�ñòî bn óäîáíî ââåñòè òðè ïåðåìåííûå xn = (an+2bn),ïîñëå ÷åãî óðàâíåíèÿ (48) è (49) ïðèíèìàþò âèäx1 � 3x3 + 2x5 + 2a1 + 47a5 = �jDM14 j; (109)x1 � 3x3 + 2x5 � 2a1 � 47a5 = �jDM25 j; (110)ãäå çíà÷åíèÿ jDM14 j è jDM25 j îïðåäåëÿþòñÿ ðàâåíñòâà�ìè (58). Íàëè÷èå äâóõ âîçìîæíûõ çíàêîâ â ïðàâîé÷àñòè óðàâíåíèé (109) è (110), ò. å. ÷åòûðåõ âàðè�àíòîâ ýòîé ñèñòåìû óðàâíåíèé, ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òîñîîòíîøåíèÿ äëÿ �îíîííûõ ÷àñòîò (58) îïðåäåëÿ�þò òîëüêî ìîäóëü DM14 èëè DM25 , íî íå çíàê êîý���èöèåíòà ïðè exp(�i�=3) â óðàâíåíèÿõ (48) è (49).Ïîýòîìó ïðè îïðåäåëåíèè ïàðàìåòðîâ ÁÊ èç çíà�÷åíèé !i(N) âîçíèêàåò íåñêîëüêî âàðèàíòîâ ðåøå�íèé, è îïòèìàëüíûå âàðèàíòû íóæíî âûáèðàòü èçñîîáðàæåíèé íàèëó÷øåãî îïèñàíèÿ íàáëþäàåìûõ !iòàêæå è ïðè ¾íåñèììåòðè÷íûõ¿ âîëíîâûõ âåêòîðàõk 6= kN .Ñèñòåìà óðàâíåíèé äëÿ òðåõ íå÷åòíûõ ïàðàìåò�ðîâ 1, 3 è 5 ïîëó÷àåòñÿ èç ñîîòíîøåíèé (51), (52)è (100):1 + 3 + 25 = �D�336 ; (111)� 1 + 33 � 25 = �jDM36 j2 ; (112)1 + 43 + 145 = �2(D�11 � 2DA11)� 32 � 96; (113)ãäå âåëè÷èíà �44 â òðåòüåì óðàâíåíèè âûðàæåíà÷åðåç ýëåìåíòû D�11 è DA11 ïî óðàâíåíèþ (102).

Ïîëóðàçíîñòü óðàâíåíèé (109) è (110) âìåñòå ññîîòíîøåíèÿìè (50) è (95) äàåò ïðîñòóþ ñèñòåìóóðàâíåíèé äëÿ íàõîæäåíèÿ an:a1 + 27a5 = 14 ��jDM14 j � jDM25 j� ; (114)� a1 � a3 + 137 a5 = �23 jDK14j; (115)a1+4a3+14a5 = ��(C11+C12)�3a2�9a6; (116)ãäå âåëè÷èíà jDK14j îïðåäåëÿåòñÿ ïåðâûì ðàâåí�ñòâîì (60).Ñèñòåìà òðåõ óðàâíåíèé äëÿ òðåõ ïåðåìåííûõ xnïîëó÷èòñÿ, åñëè ìû ñëîæèì óðàâíåíèå (95) ñ óäâî�åííûì óðàâíåíèåì (96), âîçüìåì ïîëóñóììó óðàâíå�íèé (109) è (110) è ïåðåïèøåì óðàâíåíèå (47) â ïå�ðåìåííûõ xn. Ýòî äàåòx1 + 4x3 + 14x5 = �� (C11 + C66)�� 3x2 � 9x6 � 32D�11 �a1 � 2a3 + 207 a5�2 ;x1 � 3x3 + 2x5 = 12(�jDM14 j � jDM25 j);x1 + x3 + 2x5 = �D�113 ; (117)
ãäå âåëè÷èíû a1, a3 è a5 â ïðàâîé ÷àñòè èçâåñòíû èçðåøåíèÿ ñèñòåìû (114)�(116).Íàêîíåö, óðàâíåíèÿ äëÿ d1, d3 è d5 ñëåäóþò èçðàâåíñòâ (53), (54) è (99):d1 � 4d5=p7 = �jDL26j4 ; (118)d1 � d3 � d5=p7 = �jDH16j3 ; (119)d1 + 2d3 + 2d5p7 = �(C31 + C44)a2 : (120)Â ñîîòâåòñòâèè ñ çàìå÷àíèåì ïîñëå �îðìó�ëû (110), óðàâíåíèÿ (109)�(120) äàþò 26 = 64âàðèàíòà ðåøåíèé äëÿ an, bn, n è dn ñ n = 1, 3, 5.Ìû áóäåì îáîçíà÷àòü êàæäûé èç ýòèõ âàðèàíòîâñèìâîëîì S = (s1; s2; s3; s4; s5; s6), ãäå s1, s2, s3, s4,s5 èëè s6 îçíà÷àåò ïëþñ èëè ìèíóñ â ïðàâîé ÷àñòè,ñîîòâåòñòâåííî, óðàâíåíèÿ (109), (110), (112), (115),(118) èëè (119). Íàèáîëåå àäåêâàòíûå âàðèàíòûS ñëåäóåò âûáèðàòü èç ñðàâíåíèÿ ñ îïûòîì âû�÷èñëåííûõ ÷àñòîò !i(k) ïðè k 6= kN , íàïðèìåð,âäîëü íàïðàâëåíèé �KM�AHL. ×èñëî âàðèàíòîâS, äàþùèõ õîðîøåå îïèñàíèå ïîëíûõ ñïåêòðîâ!i(k), îáû÷íî íå ñëèøêîì âåëèêî. Â ÷àñòíîñòè, äëÿTb, S, Ti è Co áóäóò èñïîëüçîâàòüñÿ ÷åòûðå òàêèõ584



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ïîñòðîåíèå äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû : : :âàðèàíòà, êîòîðûå ìû áóäåì îáîçíà÷àòü ãðå÷åñêèìèáóêâàìè �, �,  èëè Æ:� : (+; +; +; �; +; �);� : (+; +; +; +; +; �); : (�; �; +; +; +; �);Æ : (�; +; +; +; +; �): (121)Ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ÁÊ äëÿ ìîäåëè7b îòëè÷àåòñÿ îò ìîäåëè 7a òîëüêî òåì, ÷òî â ñèñòåìåóðàâíåíèé (46) òåïåðü ðàâíî íóëþ íå òîëüêî e8, íîè e7. Òîãäà ýëåìåíò DH12 ðàâåí ýëåìåíòó DK12, îïðåäå�ëåííîìó âòîðûì óðàâíåíèåì (59). Ïðè ýòîì äåâÿòüóðàâíåíèé (36), (44), (45), (63) è (65) îïðåäåëÿþò÷åòûðå ýëåìåíòà DL22;33 è DH11;33 è ïÿòü ïàðàìåòðîâÁÊ b4, 4, a7, b7 è 7. Îñòàëüíûå ïàðàìåòðû ÁÊ íà�õîäÿòñÿ òàê æå, êàê â ìîäåëè 7a. Íàêîíåö, ìîäåëü7 îòëè÷àåòñÿ îò 7a òîëüêî òåì, ÷òî ïàðàìåòð b6 âóðàâíåíèÿõ (107) îïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì b6 = 0 âìå�ñòî b6 = 6; îñòàëüíûå ðàñ÷åòû îñòàþòñÿ òåìè æå,÷òî äëÿ ìîäåëè 7a.Ñ ó÷åòîì íåñêîëüêèõ âîçìîæíîñòåé âûáîðà êàêäîïîëíèòåëüíîãî óñëîâèÿ (104)�(106), òàê è íàáî�ðà çíàêîâ â óðàâíåíèÿõ (121), ðàçëè÷íûå âàðèàíòûìîäåëè GTF-7 áóäóò îáîçíà÷àòüñÿ óêàçàíèåì îêîëîöè�ðû ¾7¿ ñîîòâåòñòâóþùåé ëàòèíñêîé è ãðå÷åñêîéáóêâ, íàïðèìåð: 7a�, 7b è ò. ï.Îïèñàííûå ìîäåëè è ìåòîäû ïîçâîëÿþò îïðåäå�ëÿòü ïàðàìåòðû ÁÊ, åñëè ÷àñòîòû !i èçâåñòíû âîâñåõ ñèììåòðè÷íûõ òî÷êàõ çîíû Áðèëëþýíà. Îäíà�êî â áîëüøèíñòâå âûïîëíÿâøèõñÿ äî ñèõ ïîð ýêñ�ïåðèìåíòîâ [14�16℄ ÷àñòîòû !i èçìåðÿëèñü òîëüêîâäîëü íàïðàâëåíèé �KM�A, òàê ÷òî äàííûõ î !i(L)è !i(H) íåò. Òîãäà çíà÷åíèÿ �i(L), �i(H) â ïðàâîé÷àñòè óðàâíåíèé (62)�(66) íåèçâåñòíû, ÷èñëî íåçàâè�ñèìûõ óðàâíåíèé (28)�(54) è (95)�(100) ñòàíîâèòñÿíà âîñåìü ìåíüøå, ÷åì ÷èñëî ïàðàìåòðîâ ÁÊ â ìîäå�ëè GTF-7, è íà òðè ìåíüøå, ÷åì â ìîäåëè GTF-6, èäèíàìè÷åñêóþ ìàòðèöó åñòåñòâåííî îïèñûâàòü ìî�äåëüþ GTF-6 ñ äîïîëíèòåëüíûìè óñëîâèÿìè, êàêýòî îáû÷íî è äåëàëîñü ðàíåå [14�16℄. Ïðè ýòîì âóðàâíåíèÿõ (28)�(46) âåëè÷èíû an, bn, n è en ðàâíûíóëþ íå òîëüêî ïðè n = 8, íî è ïðè n = 7. Ýòî äà�åò ðÿä ñîîòíîøåíèé ñâÿçè ìåæäó ÷àñòîòàìè !i(N),îáñóæäàåìûõ íèæå. Îäíàêî óðàâíåíèÿ (107)�(117)íå ìåíÿþòñÿ è ìîãóò ðåøàòüñÿ òàê æå, êàê îïèñà�íî âûøå. Â ÷àñòíîñòè, äëÿ îïðåäåëåíèÿ âåëè÷èíûb6 â óðàâíåíèÿõ (107) íóæíî îäíî äîïîëíèòåëüíîåóñëîâèå, â êà÷åñòâå êîòîðîãî ìû áóäåì èñïîëüçîâàòüñîîòíîøåíèå AS-ìîäåëè: b6=6. Â òî æå âðåìÿ ïðà�âûå ÷àñòè óðàâíåíèé (118) è (119) â îòñóòñòâèå èç�

ìåðåíèé äëÿ òî÷åê L è H íå èçâåñòíû. Ïîýòîìó äëÿíàõîæäåíèÿ òðåõ ïàðàìåòðîâ d1, d3 è d5 åñòü òîëü�êî îäíî óðàâíåíèå (120), è íóæíû åùå äâà óñëîâèÿ.Â êà÷åñòâå îäíîãî èç íèõ áóäåì èñïîëüçîâàòü ñîîò�íîøåíèå AS-ìîäåëè (8) äëÿ ïàðàìåòðà d5; ïàðàìåòðd3 â ñîîòâåòñòâèè ñ îöåíêàìè dn â ðàáîòàõ [4, 5℄ èíèæå áóäåì ïðåäïîëàãàòü ìàëûì, à ìîäåëü GTF-6ñ òàêèìè äîïîëíèòåëüíûìè óñëîâèÿìè áóäåì íàçû�âàòü ìîäåëüþ 6a. Êðîìå òîãî, äëÿ îöåíêè âêëàäàâçàèìîäåéñòâèé ñåäüìûõ ñîñåäåé â ìîäåëÿõ GTF-7ðàññìîòðèì òàêæå ìîäåëè 6a0, â êîòîðûõ âñå ïàðà�ìåòðû ÁÊ ïðè n � 6 � òå æå, ÷òî â ìîäåëè GTF-7a,íî âçàèìîäåéñòâèÿ ñåäüìûõ ñîñåäåé îòñóòñòâóþò:(6a) : b6 = 6; d3 = 0; d5 = a5� �73�1=2 ;(6a0) : A(6a0)n�6 = A(7a)n�6; A(6a0)7 = 0: (122)Ïðè ýòîì â óðàâíåíèÿõ (109), (110), (112)è (115) èìååòñÿ 24 = 16 âîçìîæíûõ íàáîðîâ çíàêîâS = (s1; s2; s3; s4). Äëÿ ïðîñòîòû ýòè íàáîðû áóäóòîáîçíà÷àòüñÿ òåìè æå ãðå÷åñêèìè áóêâàìè, êîòîðûåâ óðàâíåíèÿõ (121) èñïîëüçîâàëèñü äëÿ íàáîðîâS = (s1; s2; s3; s4; +; �), à ìîäåëü GTF-6 ñ îäíèìèç äîïîëíèòåëüíûõ óñëîâèé (122) äëÿ êàæäîãî èçýòèõ íàáîðîâ áóäåì îáîçíà÷àòü òàê æå, êàê âûøåäëÿ ìîäåëåé GTF-7, íàïðèìåð: 6aÆ, 6a0� è ò. ä.Îáñóäèì òåïåðü óðàâíåíèÿ ñâÿçè ìåæäó ÷àñòî�òàìè �îíîíîâ â òî÷êàõ L è H è äðóãèìè !i(N),êîòîðûå âîçíèêàþò â ìîäåëè GTF-6 â äîïîëíåíèåê óðàâíåíèþ (67), ñïðàâåäëèâîìó äëÿ âñåõ ìîäåëåéGTF-9. Ýòè äîïîëíèòåëüíûå óðàâíåíèÿ ñëåäóþò èçñîîòíîøåíèé (36), (44)�(46), (62) è (65), åñëè ïîëî�æèòü â íèõ a7 = b7 = 7 = e7 = e8 = 0, ÷òî äàåò òðèóñëîâèÿ ñâÿçè ìåæäó ÷àñòîòàìè !i(N):!2(A3)� !2(�+5 )2 = !2(L2)�� 12 �!2(M�3 ) + !2(M+4 )� == !2(H1)� 12 �!2(K1) + !2(K3)� ;!2(A1)� !2(�+3 )2 == !2(H3A) + !2(H3O)� !2(H1) ++12 �!2(K1)+!2(K3)�� �!2(K5)+!2(K6)� :
(123)

Â îòñóòñòâèå èçìåðåíèé ÷àñòîò !i â òî÷êàõ L èH , ñîîòíîøåíèÿ (123) ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ îöå�íîê ýòèõ ÷àñòîò ÷åðåç îñòàëüíûå !i(N), à åñëè ÷àñòî�òû èçìåðåíû âî âñåõ òî÷êàõ ñèììåòðèè çîíû Áðèë�ëþýíà, òî ñòåïåíü âûïîëíåíèÿ ñîîòíîøåíèé (123)ïîçâîëÿåò îöåíèòü ïðèìåíèìîñòü ìîäåëè GTF-6 êäàííîìó ìåòàëëó.585
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�èñ. 1. Ôîíîííûé ñïåêòð Tb. Ñèìâîëû � ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ èç ðàáîòû [4℄. Êðèâûå âû÷èñëåíû äëÿ ñëå-äóþùèõ ìîäåëåé, îïèñàííûõ â òåêñòå: êðèâàÿ 1 � ìîäåëü 7a�, êðèâàÿ 2 � 7a�, êðèâàÿ 3 � 7a[���=℄[00�℄[��0℄[�00℄
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�èñ. 2. Ôîíîííûé ñïåêòð S. Ñâåòëûå èëè òåìíûå ñèìâîëû ñîîòâåòñòâóþò ýêñïåðèìåíòàì [6℄ èëè [8℄, îñòàëüíûåîáîçíà÷åíèÿ � òå æå, ÷òî íà ðèñ. 18. ÏÎÑÒ�ÎÅÍÈÅ ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÉÌÀÒ�ÈÖÛ ÄËß ÒÅ�ÁÈß, ÑÊÀÍÄÈß,ÒÈÒÀÍÀ È ÊÎÁÀËÜÒÀÂ ýòîì ðàçäåëå ìû èëëþñòðèðóåì îïèñàííûå ìå�òîäû ïîñòðîåíèåì äèíàìè÷åñêèõ ìàòðèö äëÿ Tb, S,Ti è Co. Tb è S âûáðàíû ïîòîìó, ÷òî äëÿ íèõ èìå�þòñÿ âåñüìà ïîëíûå äàííûå î �îíîííûõ ñïåêòðàõâäîëü êàê íàïðàâëåíèé �KM�A, òàê è AHL. Co è Ti
ðàññìàòðèâàþòñÿ â ñâÿçè ñ ïðîáëåìîé ðàñ÷åòà âçàè�ìîäåéñòâèé àòîìîâ âíåäðåíèÿ â ýòèõ ìåòàëëàõ, ïî�äðîáíî îáñóæäàåìîé â äðóãîé ðàáîòå [13℄. Äëÿ Tb,S è Ti ðàíåå áûëè ïðåäëîæåíû íåêîòîðûå ìîäåëèÁÊ, ïîëó÷åííûå òðàäèöèîííûì ìåòîäîì ïîäãîíêèðàñ÷åòíûõ ÷àñòîò !i ê èõ íàáëþäàåìûì çíà÷åíèÿì[4, 8, 15℄. Ñðàâíåíèå ñ ýòèìè ìîäåëÿìè áóäåò èëëþ�ñòðèðîâàòü ñîîòíîøåíèå ìåæäó ïðåäëàãàåìûì àíà�586
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0 0:52�=00:10:20:30:40:50:25 4�=31=2a 4�=a�èñ. 3. Ôîíîííûé ñïåêòð Ti. Ñèìâîëû � ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ èç ðàáîòû [15℄. �àñ÷åòíûå êðèâûå: 1 �ìîäåëü 6a�, 2 � ìîäåëü 6a, 3 � ìîäåëü 6a�ëèòè÷åñêèì è òðàäèöèîííûìè ïîäõîäàìè.�åçóëüòàòû íàøèõ ðàñ÷åòîâ ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 1�6 è â òàáëèöå. Îòìåòèì, ÷òî â èñïîëüçóåìîìïîäõîäå âñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ èí�îðìàöèÿ î ñïåê�òðå �îíîíîâ ñîäåðæèòñÿ â çíà÷åíèÿõ �îíîííûõ ÷àñ�òîò !i(N) â òî÷êàõ ñèììåòðèè çîíû Áðèëëþýíà. Âêà÷åñòâå ýòèõ !i(N) â Ti è Co èñïîëüçóåì çíà÷å�íèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå èíòåðïîëÿöèÿì ÁÊ, ïðåäëî�æåííûì àâòîðàìè ðàáîòû [15℄ äëÿ îïèñàíèÿ ðåçóëü�òàòîâ ñâîèõ èçìåðåíèé. Â Tb âñå ÷àñòîòû !i(N), êðî�ìå !(L1O), áåðóòñÿ ðàâíûìè èõ ýêñïåðèìåíòàëüíûìçíà÷åíèÿì, ïðèâåäåííûì â ðàáîòå [4℄, çíà÷åíèå æå!(L1O) âûðàæàåòñÿ ÷åðåç îñòàëüíûå !i(N) ïî óðàâ�íåíèþ ñâÿçè (67). Àíàëîãè÷íî, â S ýêñïåðèìåíòàëü�íûå çíà÷åíèÿ èç ðàáîòû [8℄ èñïîëüçóþòñÿ äëÿ âñåõ!i(N), êðîìå !(L1O) è !(L1A), à ýòè äâå ÷àñòîòûîïðåäåëÿþòñÿ èç óðàâíåíèÿ ñâÿçè (67) òàê, ÷òîáû îò�êëîíåíèÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé äëÿ íèõáûëè ïðèìåðíî îäèíàêîâûìè. �èñóíêè 1 è 2 ïîêàçû�âàþò, ÷òî ïîëó÷àþùèåñÿ ïðè ýòîì îòêëîíåíèÿ êàê âTb, òàê è â S ïðàêòè÷åñêè ëåæàò â ïðåäåëàõ òî÷íî�ñòè èçìåðåíèé, òàê ÷òî ñ ýòîé òî÷íîñòüþ ñîîòíîøå�

íèÿ ñâÿçè (67), ñïðàâåäëèâûå äëÿ ìîäåëåé GTF-9, âTb è S âûïîëíÿþòñÿ.�åçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 1�4, èëëþ�ñòðèðóþò ¾ìíîãîâàðèàíòíîñòü¿ ðåøåíèé îáñóæäàå�ìîé çàäà÷è ïîñòðîåíèÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû ïîýêñïåðèìåíòàëüíîìó ñïåêòðó �îíîíîâ !i. Íà êàæ�äîì èç ýòèõ ðèñóíêîâ ïðèâîäÿòñÿ òðè òåîðåòè÷å�ñêèå êðèâûå, ñîîòâåòñòâóþùèå óïîìÿíóòûì âûøåðàçëè÷íûì âàðèàíòàì S ðåøåíèÿ äàííîé çàäà÷è.Êðèâûå íóìåðóþòñÿ òàê, ÷òî ñ ðîñòîì íîìåðà òî÷�íîñòü îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ !i íåñêîëüêî ïî�íèæàåòñÿ. Íî âñå ýòè êðèâûå, îñîáåííî êðèâûå 1 è2, îáû÷íî âåñüìà áëèçêè, è íà ìíîãèõ íàïðàâëåíèÿõçîíû Áðèëëþýíà îíè ïðàêòè÷åñêè èëè òî÷íî ñîâïà�äàþò. �àñ÷åòû äëÿ äðóãèõ âàðèàíòîâ S (íå ïîêàçàí�íûå íà ðèñóíêàõ) ñîãëàñóþòñÿ ñ îïûòîì íåñêîëüêîõóæå, ÷åì êðèâûå 3, íî äëÿ êàæäîãî èç ìåòàëëîâñóùåñòâóåò åùå äâà�òðè âàðèàíòà S, íåïëîõî îïè�ñûâàþùèõ ýêñïåðèìåíò. Â òî æå âðåìÿ òàáëèöà ïî�êàçûâàåò, ÷òî äèíàìè÷åñêèå ìàòðèöû äëÿ ýòèõ ðàç�íûõ âàðèàíòîâ ÷àñòî âåñüìà ðàçëè÷íû; òàê, çíàêèïàðàìåòðîâ ÁÊ a1 è a3 â âàðèàíòàõ  è Æ ïðîòèâî�587
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�èñ. 5. Ôîíîííûé ñïåêòð Tb. �àñ÷åòíûå êðèâûå: 1 � ìîäåëè 7a� è 7b�, 2 � ìîäåëü 7�, 3 � ìîäåëü 6a�, 4 �ìîäåëü 6a0�588
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�èñ. 6. Ôîíîííûé ñïåêòð S. Îáîçíà÷åíèÿ êðèâûõ � òå æå, ÷òî íà ðèñ. 5ïîëîæíû çíàêó ýòèõ ïàðàìåòðîâ â âàðèàíòàõ � è �.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî äëÿ òèòàíà ïàðàìåòðû ÁÊ ìî�äåëè âçàèìîäåéñòâèé øåñòè ñîñåäåé, ïðåäëîæåííîéâ ðàáîòå [15℄, î÷åíü áëèçêè ê ïàðàìåòðàì íàøåé ìî�äåëè Ti-6a. Äëÿ òåðáèÿ è ñêàíäèÿ â ðàáîòàõ [4℄ è [8℄èñïîëüçîâàëèñü ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèé âîñüìè ñîñå�äåé, òàê ÷òî èõ ñðàâíåíèå ñ íàøåé ìîäåëüþ GTF-7ÿâëÿåòñÿ íå ïðÿìûì, íî è â ýòèõ ìîäåëÿõ ïàðàìåòðûÁÊ äëÿ òðåõ ïåðâûõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð áëèçêèïî çíàêó è âåëè÷èíå ê àíàëîãè÷íûì ïàðàìåòðàì ìî�äåëåé Tb-7a è S-7a. Â òî æå âðåìÿ ¾ëó÷øèå¿ êðè�âûå 1 íà ðèñ. 1�4 î÷åíü áëèçêè ê àíàëîãè÷íûì êðè�âûì ðàáîò [4℄, [8℄ è [15℄, ïîëó÷åííûì òðàäèöèîííûìèìåòîäàìè. Âñå ýòî èëëþñòðèðóåò íåîäíîçíà÷íîñòüïîñòðîåíèÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû ïî ýêñïåðèìåí�òàëüíûì ñïåêòðàì !i è â òî æå âðåìÿ ïîêàçûâàåò,÷òî ïðåäëàãàåìûé àíàëèòè÷åñêèé ïîäõîä ïîçâîëÿåòíàõîäèòü âñå ðåøåíèÿ äàííîé çàäà÷è. Äëÿ âûáîðà èçýòèõ ðåøåíèé ¾èñòèííîé¿, �èçè÷åñêè ðåàëèñòè÷íîéäèíàìè÷åñêîé ìàòðèöûD(k) ìîãóò áûòü ïîëåçíûìèðàñ÷åòû èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ òèïà âûïîëíÿâøèõñÿäëÿ Zn [23℄ è Ru [17℄, äàæå ïðè íàëè÷èè âîçìîæ�íûõ ïîãðåøíîñòåé ýòèõ ðàñ÷åòîâ, ïîñêîëüêó çäåñüâàæíî óñòàíîâèòü õîòÿ áû çíàêè ïàðàìåòðîâ a1 èa3. Îäíàêî äëÿ îáñóæäàåìûõ ìåòàëëîâ òàêèå ðàñ�÷åòû íàì íå èçâåñòíû. Äðóãîé âîçìîæíîñòüþ ðàç�ðåøåíèÿ äàííîé íåîäíîçíà÷íîñòè ÿâëÿåòñÿ èñïîëü�çîâàíèå äàííûõ îá èíòåíñèâíîñòÿõ ðàññåÿíèÿ èëè¾íåóïðóãèõ¿ ñòðóêòóðíûõ �àêòîðàõ [18℄, íî ïîêà òà�

êèå ïîäõîäû èñïîëüçîâàëèñü, âèäèìî, òîëüêî äëÿ Zn[18℄ è Ru [17℄.�èñóíêè 5 è 6 èëëþñòðèðóþò ìåòîäè÷åñêèå àñ�ïåêòû îáñóæäàåìûõ ïðîáëåì. Êðèâûå 1 è 2 íà ýòèõðèñóíêàõ ïîêàçûâàþò, ÷òî âûáîð äîïîëíèòåëüíûõóñëîâèé ê ìîäåëè GTF-7, îïèñûâàåìûõ �îðìóëà�ìè (104)�(106), ìàëî âëèÿåò íà ÷àñòîòû !i è äèíà�ìè÷åñêóþ ìàòðèöó D(k). Äëÿ ìîäåëåé 7a� è 7b�çíà÷åíèÿ !i è D(k) ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò, à äëÿìîäåëè 7�, (êîòîðàÿ îïèñûâàåò !i íåñêîëüêî õó�æå, ÷åì ìîäåëè 7a� è 7b�) ðàçëè÷èÿ íå ïðåâûøà�þò íåñêîëüêèõ ïðîöåíòîâ. Êðèâûå 3 íà ðèñ. 5 è6 èëëþñòðèðóþò âîçìîæíûå ïîãðåøíîñòè îïèñàíèÿ�îíîíîâ âî âñåé çîíå Áðèëëþýíà ìîäåëÿìè GTF-6,ïîñòðîåííûìè íà îñíîâàíèè äàííûõ òîëüêî äëÿ íà�ïðàâëåíèé �KM�A, â ÷àñòíîñòè, ìîäåëüþ 6a�, èñ�ïîëüçóåìîé íàìè äëÿ Ti è Co. Âèäíî, ÷òî ïîãðåøíî�ñòè îïèñàíèÿ �îíîíîâ íà íàïðàâëåíèÿõ AHL ïðèýòîì ìîãóò ñîñòàâëÿòü 10�15%. Êðèâàÿ 4 èëëþñòðè�ðóåò ðîëü âçàèìîäåéñòâèé ñåäüìûõ ñîñåäåé â ìî�äåëÿõ GTF-7. Âèäíî, ÷òî çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ ïàðàìåòðîâ ÁÊ â òàáëèöå îòíîñèòåëüíî ìàëû,è èõ âëèÿíèå íà ñïåêòðû !i îáû÷íî íåâåëèêî. Îä�íàêî â îêðåñòíîñòè òî÷êè A ýòî âëèÿíèå óñèëèâàåò�ñÿ, òàê ÷òî â ýòîé îáëàñòè çîíû Áðèëëþýíà ý��åê�òû äàëüíîäåéñòâèÿ íàèáîëåå ñóùåñòâåííû. Ýòî êà÷å�ñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ âûâîäàìè äðóãèõ îáñóæäåíèéïðîÿâëåíèé äàëüíîäåéñòâèÿ â �îíîííûõ ñïåêòðàõ�ÏÓ-ìåòàëëîâ [15, 22℄.589
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ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ïîñòðîåíèå äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû : : :Ïðîäîëæåíèån an bn n dn en an bn n dn en an bn n dn enÌî-äåëü Ti-6a� Ti-6a Ti-6a�1 9791 �7148�10540�18092 �9744 �2416�10540�14642 9385 �3657�10540�220082 �22507 �230 �3840 �3100�22507 �230 �3840 �3100�22507 �230 �3840 �31003 �4814 �3754 2400 0 4461 1575 2400 0 �9694 �1314 2400 04 �324 �11420 �324 �11420 �324 �114205 545 1579 �515 283 �710 �259 �515 �369 1968 �776 �515 10236 �3563 25 25 �3563 25 25 �3563 25 25Ìî-äåëü Co-6aÆ Co-6a Co-6a�1 �12888 1649 �21063�19191 �3549 �3716�21063�22867 4532 �5003�21063�118412 �42040 1895 �4243 25 �42040 1895 �4243 25 �42040 1895 �4243 253 �2627 689 2443 0 �9538 6572 2443 0 2170 �5878 2443 04 162 �15406 162 �15406 162 �154065 �1066 253 37 �566 242 �1267 37 128 �3680 2615 37 �19556 �131 80 80 �131 80 80 �131 80 80ñèììåòðèè çîíû Áðèëëþýíà N , à òàêæå ìåæäó!i(N) è ìîäóëÿìè Cik, êîòîðûå ñïðàâåäëèâû äëÿîáû÷íî èñïîëüçóåìûõ ìîäåëåé ñ nmax = 6, nmax � 9è nmax � 11. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ïðîâåðêà ýòèõñîîòíîøåíèé ïîçâîëÿåò îöåíèòü ïðèìåíèìîñòü êàæ�äîé èç ýòèõ ìîäåëåé ê ðåàëüíûì �ÏÓ-ìåòàëëàì.Ïîêàçàíî, ÷òî îáû÷íûé ìåòîä îöåíêè ïàðàìåòðîâÁîðíà �Êàðìàíà èç ïîäãîíêè âû÷èñëåííûõ �îíîí�íûõ ÷àñòîò ê íàáëþäàåìûì â �ÏÓ-êðèñòàëëàõ íåîäíîçíà÷åí. Óêàçàí àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä íàõîæäå�íèÿ âñåõ ðåøåíèé äàííîé çàäà÷è íà îñíîâå äàííûõî !i(N) è î ìîäóëÿõ Cik . Ýòîò ìåòîä ïðîèëëþ�ñòðèðîâàí ïîñòðîåíèåì äèíàìè÷åñêèõ ìàòðèö äëÿTb, S, Ti è Co è ïîêàçàíî, ÷òî ìàòðèöû D(k),ïðåäëîæåííûå äëÿ ýòèõ ìåòàëëîâ ðàíåå, ÿâëÿþòñÿòîëüêî îäíèì èç âîçìîæíûõ âàðèàíòîâ ðåøåíèÿäàííîé çàäà÷è. Ïîýòîìó â òåõ ïðèëîæåíèÿõ, âêîòîðûõ âàæåí íå òîëüêî ñïåêòð ÷àñòîò, íî è ñàìàìàòðèöà D(k), äëÿ âûáîðà èç ýòèõ íåñêîëüêèõ âà�ðèàíòîâ �èçè÷åñêè ðåàëüíîãî íóæíî èñïîëüçîâàòüäîïîëíèòåëüíûå êðèòåðèè, íàïðèìåð, ñðàâíåíèå ñðàñ÷åòàìè D(k) èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ, èëè äàííûåî ñòðóêòóðíûõ �àêòîðàõ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ.Àâòîðû ãëóáîêî áëàãîäàðíû Þ. Í. �îðíîñòûðå�âó è À. Ñ. Èâàíîâó çà öåííûå ñîâåòû, à òàêæå Èññëå�äîâàòåëüñêî-òåõíîëîãè÷åñêîìó öåíòðó ¾Àóñ�åðð¿,ã. Ìàãíèòîãîðñê, çà ïîääåðæêó ýòîé ðàáîòû. �àáî�
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