
ÆÝÒÔ, 2009, òîì 136, âûï. 4 (10), ñòð. 722�749 

 2009
ÎÁÎÁÙÅÍÍÛÅ ÔÓÍÊÖÈÎÍÀËÛ �ÈÍÇÁÓ��À�ËÀÍÄÀÓ ÄËßÈÇÓ×ÅÍÈß ÔÀÇÎÂÛÕ ÏÅ�ÅÕÎÄÎÂ ÌÅÆÄÓ �ÖÊ-, ÎÖÊ- È�ÏÓ-ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÀÌÈ Â ÌÅÒÀËËÀÕ È ÑÏËÀÂÀÕÂ. �. Âàêñ *, Ê. Þ. Õðîìîâ�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28 àïðåëÿ 2009 ã.Èññëåäóþòñÿ îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà � Ëàíäàó, îïèñûâàþùèå ïåðåõîäû ìåæäó ÎÖÊ-, �ÖÊ-è �ÏÓ-ñòðóêòóðàìè, ñ èñïîëüçîâàíèåì ÷åòûðåõ ñëàáîíåîäíîðîäíûõ ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ: òðåõ äå-�îðìàöèé ðàñòÿæåíèÿ âäîëü ãëàâíûõ îñåé êðèñòàëëà è ¾�îíîííîãî¿ ïàðàìåòðà, îïèñûâàþùåãî îòíîñè-òåëüíûå ñêîëüæåíèÿ ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé. Äëÿ êàæäîãî èç òðåõ ðàññìîòðåííûõ ïðåâðàùåíèéóêàçàíî íåñêîëüêî âàðèàíòîâ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ, ïðåäñòàâëÿþùèõñÿ íàèáîëåå ðåàëèñòè÷íûìè, è äëÿ êàæ-äîãî èç ýòèõ ïóòåé äàíû ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ àòîìíûõ ñìåùåíèé. Ïîêàçàíî, ÷òî ãðàäèåíòíûå ÷ëåíû âðàññìàòðèâàåìûõ �óíêöèîíàëàõ ìîæíî ÿâíî âûðàçèòü ÷åðåç äèíàìè÷åñêóþ ìàòðèöó êðèñòàëëà íà ïóòèïðåâðàùåíèÿ, à ýòè äèíàìè÷åñêèå ìàòðèöû ìîæíî íàõîäèòü, èñïîëüçóÿ èíòåðïîëÿöèè ýêñïåðèìåíòàëü-íûõ äàííûõ î �îíîííûõ ñïåêòðàõ ìåæäó íà÷àëüíîé è êîíå÷íîé �àçàìè. �åçóëüòàòû èñïîëüçîâàíû äëÿîöåíîê õàðàêòåðèñòèê ìåæ�àçíûõ ãðàíèö ìåæäó �åððèòîì è öåìåíòèòîì â ñòàëÿõ. Íàéäåíî, ÷òî øè-ðèíà ýòèõ ãðàíèö, ïî-âèäèìîìó, ñóùåñòâåííî ïðåâûøàåò ìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ, à ïîëó÷åííûå îöåíêèãðàäèåíòíûõ ÷ëåíîâ ðàçóìíî ñîãëàñóþòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.PACS: 61.66.Dk, 81.30.Bx1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏðîáëåìà ðàçðàáîòêè àäåêâàòíîãî îïèñàíèÿ êè�íåòèêè �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé (ÔÏ) â ìåòàëëàõ èñïëàâàõ ïðèâëåêàåò áîëüøîå âíèìàíèå, ñì., íàïðè�ìåð, [1�10℄. Ýòè ïðåâðàùåíèÿ ïðèíÿòî äåëèòü íàäâà îñíîâíûõ òèïà: ¾äè��óçèîííûå¿ ÔÏ ðàñïàäàè óïîðÿäî÷åíèÿ ñïëàâîâ, ïðîèñõîäÿùèå ïóòåì äè���óçèîííûõ ïåðåñêîêîâ àòîìîâ â ñîñåäíèå ïîçèöèèâíåäðåíèÿ èëè çàìåùåíèÿ ïðè íåèçìåííîì òèïå êðè�ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, è ÔÏ, ñîîòâåòñòâóþùèå ñó�ùåñòâåííîìó èçìåíåíèþ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè,íàïðèìåð, ìàðòåíñèòíûå ÔÏ ìåæäó ÎÖÊ-, �ÖÊ- è�ÏÓ-ñòðóêòóðàìè. Ôàçîâûå ïåðåõîäû ñ èçìåíåíèåìòèïà ðåøåòêè áóäåì íàçûâàòü ñòðóêòóðíûìè.Äëÿ äè��óçèîííûõ ÔÏ â ìèêðîñêîïè÷åñêèõ òå�îðèÿõ êèíåòèêè ïðåâðàùåíèé äîñòèãíóò çíà÷èòåëü�íûé ïðîãðåññ, ñì., íàïðèìåð, [7�10℄. Íàëè÷èå çäåñü÷åòêî îïðåäåëåííûõ ïîçèöèé âíåäðåíèÿ èëè çàìåùå�íèÿ äëÿ äè��óíäèðóþùèõ àòîìîâ è îòíîñèòåëüíàÿ*E-mail: vaks�mbslab.kiae.ru

ðåäêîñòü èõ ¾ïðûæêîâ¿ ìåæäó òàêèìè ïîçèöèÿìèïîçâîëÿþò èñïîëüçîâàòü äëÿ îïèñàíèÿ êàê òåðìî�äèíàìèêè, òàê è êèíåòèêè äè��óçèîííûõ ÔÏ õî�ðîøî ðàçðàáîòàííûå ìåòîäû ñòàòèñòè÷åñêîé �èçè�êè [7�9℄ èëè ìîäåëèðîâàíèÿ Ìîíòå-Êàðëî [10℄ ïðèçàäàííîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå. Â òî æå âðå�ìÿ äëÿ ñòðóêòóðíûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé, â õî�äå êîòîðûõ êðèñòàëëè÷åñêàÿ ðåøåòêà ìåíÿåòñÿ ñó�ùåñòâåííî, ìèêðîñêîïè÷åñêèå òåîðèè ðàçðàáîòàíûâ ãîðàçäî ìåíüøåé ñòåïåíè. Èìåþùèåñÿ òåîðåòè÷å�ñêèå îáñóæäåíèÿ ïóòåé è êèíåòèêè òàêèõ ÔÏ íî�ñÿò îáû÷íî òîëüêî êà÷åñòâåííûé èëè ïðåäïîëîæè�òåëüíûé õàðàêòåð [2�6℄, êîëè÷åñòâåííûå æå ïîäõîäûçäåñü ïîêà íå ðàçâèòû. Â ýòèõ îáñóæäåíèÿõ îáû÷�íî ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ñòðóêòóðíûå ÔÏ ðåàëèçó�þòñÿ ïóòåì íåêîòîðîãî ÷èñëà êîíå÷íûõ îäíîðîäíûõäå�îðìàöèé è îòíîñèòåëüíûõ ñìåùåíèé (¾ñêîëüæå�íèé¿) ïëîòíîóïàêîâàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé. Ýòèäå�îðìàöèè è ñìåùåíèÿ áóäåì íàçûâàòü ïàðàìåòðà�ìè ïðåâðàùåíèÿ è îáîçíà÷àòü êàê �p, è ïîëíîå ÷èñ�ëî ýòèõ ïàðàìåòðîâ â èìåþùèõñÿ ðàñ÷åòàõ îáû÷íî722



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :íå ïðåâûøàåò òðåõ. Òàê, ñòðóêòóðíûå ÔÏ ìåæäóÎÖÊ- è �ÖÊ-ñòðóêòóðàìè (äëÿ êðàòêîñòè íàçûâàå�ìûõ íèæå �àçàìè � è 
, êàê ýòî ïðèíÿòî äëÿ ÎÖÊ-è �ÖÊ-�àç æåëåçà) ÷àùå âñåãî îïèñûâàþò ñ ïîìî�ùüþ ïðîñòîé äå�îðìàöèè Áåéíà, ñîîòâåòñòâóþùåéðàñòÿæåíèþ âäîëü îäíîé ãëàâíîé îñè êðèñòàëëà èñæàòèþ âäîëü äâóõ äðóãèõ [2, 6℄. Ïåðåõîä èç �-�àçûâ �ÏÓ (íàçûâàåìóþ íèæå "-�àçîé, êàê äëÿ æåëåçà)ïðèíÿòî îïèñûâàòü êàê êîìáèíàöèþ ñæàòèÿ âäîëüîäíîé ãëàâíîé îñè, ðàñòÿæåíèÿ âäîëü äðóãîé è îò�íîñèòåëüíîãî ñêîëüæåíèÿ ñîñåäíèõ ïëîòíîóïàêîâàí�íûõ ïëîñêîñòåé; ýòî ñêîëüæåíèå ìîæíî ðàññìàòðè�âàòü êàê ¾çàìîðîæåííûé¿ îïòè÷åñêèé �îíîí [3, 4℄.Äëÿ âûáðàííîãî íàáîðà ïàðàìåòðîâ �p, ðåàëèçóþ�ùèõ ñòðóêòóðíûé ÔÏ, òåîðåòè÷åñêèå ðàññìîòðåíèÿ,êàê ïðàâèëî, îãðàíè÷èâàþòñÿ òîëüêî îöåíêàìè èëèðàñ÷åòàìè ýíåðãèè ïðåâðàùåíèÿ, ò. å. ðàçíîñòè ýíåð�ãèé�E ìåæäó èñõîäíîé è îäíîðîäíî äå�îðìèðîâàí�íîé ñòðóêòóðàìè â çàâèñèìîñòè îò çíà÷åíèé ïàðà�ìåòðîâ �p. Åñëè ïðè ýòîì èñïîëüçóåòñÿ òîëüêî îäèíïàðàìåòð ïðåâðàùåíèÿ, íàïðèìåð, äå�îðìàöèÿ u,òî ïîëó÷àþòñÿ îäíîìåðíûå çàâèñèìîñòè �E(u) [2℄,à äëÿ äâóõ �p � äâóìåðíûå �óíêöèè �E(�p) [3�6℄.Íà îñíîâàíèè ïîëó÷åííûõ òàêèì îáðàçîì çàâèñèìî�ñòåé�E(�p) äåëàþòñÿ ðàçëè÷íûå çàêëþ÷åíèÿ, îáû÷�íî òîëüêî êà÷åñòâåííûå, î õàðàêòåðèñòèêàõ è ïóòÿõïðåâðàùåíèÿ îáñóæäàåìûõ ñòðóêòóðíûõ ÔÏ [2�6℄.Â òî æå âðåìÿ ðåàëüíûå ñòðóêòóðíûå ÔÏ, âîòëè÷èå îò îïèñàííûõ ðàñ÷åòîâ, ñîîòâåòñòâóþò ñó�ùåñòâåííî íåîäíîðîäíûì óñëîâèÿì, õàðàêòåðíûì,íàïðèìåð, äëÿ ïðîöåññîâ ïîÿâëåíèÿ çàðîäûøåé íî�âûõ �àç â èñõîäíîé �àçå, äëÿ îáëàñòåé ìåæ�àç�íûõ ãðàíèö è ñâÿçàííûõ ñ íèìè ìåæ�àçíûõ íà�ïðÿæåíèé è ò. ä. Ïîýòîìó ÿñíî, ÷òî äëÿ ïîëó÷åíèÿñêîëüêî-íèáóäü èí�îðìàòèâíûõ òåîðåòè÷åñêèõ îöå�íîê êèíåòèêè ñòðóêòóðíûõ ÔÏ èìåþùèåñÿ ¾îäíî�ðîäíûå¿ ìåòîäû ðàñ÷åòîâ äîëæíû áûòü îáîáùåíûñ ó÷åòîì âîçìîæíîé íåîäíîðîäíîñòè ðàññìàòðèâàå�ìûõ ñèñòåì.Äëÿ ðàçâèòèÿ òàêèõ ìåòîäîâ ìîæíî âîñïîëüçî�âàòüñÿ òåì, ÷òî õàðàêòåðíàÿ äëèíà íåîäíîðîäíîñòèäëÿ ñòðóêòóð, âîçíèêàþùèõ â ïðîöåññàõ ñòðóêòóð�íûõ ÔÏ (íàïðèìåð, øèðèíà ìåæ�àçíûõ ãðàíèö w),îáû÷íî çàìåòíî ïðåâûøàåò ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèåa: w � a. Ïîýòîìó äëÿ îïèñàíèÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèèòàêèõ ñòðóêòóð ìîæíî èñïîëüçîâàòü ãðàäèåíòíîåðàçëîæåíèå, òèïà èñïîëüçóåìîãî â òåîðèè �èíçáóð�ãà �Ëàíäàó âáëèçè òî÷åê �àçîâûõ ïåðåõîäîâ âòîðî�ãî ðîäà. Îäíàêî çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ�p ïðè ñòðóêòóðíûõ ÔÏ, êàê ïðàâèëî, íå ìàëû, â îò�ëè÷èå îò ïðåäïîëîæåíèé ñòàíäàðòíîé òåîðèè �èíç�áóðãà �Ëàíäàó, òàê ÷òî èñïîëüçîâàòü äëÿ ñâîáîäíîé

ýíåðãèè F (�p) ïðîñòîå ðàçëîæåíèå ïî ñòåïåíÿì �pçäåñü íåëüçÿ. Ôóíêöèîíàë ñâîáîäíîé ýíåðãèè Ff�pg,ñîîòâåòñòâóþùèé òàêîìó îïèñàíèþ, ò. å. ðàçëîæå�íèþ òîëüêî ïî ñòåïåíÿì íåîäíîðîäíîñòè ïàðàìåò�ðîâ ïðåâðàùåíèÿ �p, íî íå ïî ñàìèì �p, ìû íàçûâà�åì îáîáùåííûì �óíêöèîíàëîì �èíçáóðãà �Ëàíäàó(ÎÔ�Ë). Äëÿ äè��óçèîííûõ ÔÏ ìåòîäû âû÷èñ�ëåíèé ýòîãî �óíêöèîíàëà ðàññìàòðèâàëèñü â ðàáî�òàõ [8; 9℄. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû îáñóäèì ìåòî�äû ðàñ÷åòîâ ÎÔ�Ë, îïèñûâàþùèõ ñòðóêòóðíûå ÔÏìåæäó ÎÖÊ-, �ÖÊ- è �ÏÓ-�àçàìè ÷èñòîãî ìåòàëëà.Äëÿ èçó÷åíèÿ àíàëîãè÷íûõ ÔÏ â ñïëàâàõ ýòè ìå�òîäû íóæíî îáúåäèíÿòü ñ óïîìÿíóòûìè ìåòîäàìèðàñ÷åòîâ ÎÔ�Ë äëÿ äè��óçèîííûõ ÔÏ [8, 9℄. Èñ�ïîëüçîâàíèå òàêèõ ¾ñìåøàííûõ¿ �óíêöèîíàëîâ äëÿèññëåäîâàíèé ñòðóêòóðíî-äè��óçèîííûõ ÔÏ èëëþ�ñòðèðîâàëîñü â ðàáîòå [11℄ è îáñóæäàåòñÿ íèæå âðàçä. 5.Äëÿ îïèñàíèÿ ñòðóêòóðíûõ ÔÏ ìåæäó �-, 
-è "-�àçàìè áóäåì èñïîëüçîâàòü îáùóþ ÷åòûðåõïà�ðàìåòðè÷åñêóþ �îðìó ïóòè ïðåâðàùåíèÿ, êîòîðàÿñîîòâåòñòâóåò íàëè÷èþ, êðîìå òðåõ äå�îðìàöèéu� îäíîðîäíîãî ðàñòÿæåíèÿ âäîëü ãëàâíûõ îñåé� êðèñòàëëà, òàêæå íåêîòîðîé ñîâîêóïíîñòè ÷åðå�äóþùèõñÿ îòíîñèòåëüíûõ ñäâèãîâ (ñêîëüæåíèé)ñîñåäíèõ ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé, ñîîòâåò�ñòâóþùèõ çàìîðîæåííîìó îïòè÷åñêîìó �îíîíó.Âåëè÷èíó ýòèõ ñäâèãîâ áóäåì îïèñûâàòü ïàðà�ìåòðîì ¾�îíîííîãî¿ ñìåùåíèÿ s, à îáñóæäàåìûåïóòè ñòðóêòóðíûõ ÔÏ áóäåì íàçûâàòü �îíîí�íî-äå�îðìàöèîííûìè ïóòÿìè ïðåâðàùåíèÿ. Âñåðàññìàòðèâàâøèåñÿ ðàíåå ìîäåëè ñòðóêòóðíûõÔÏ ìåæäó �àçàìè �; 
, ", â ÷àñòíîñòè, ìîäåëèÁåéíà è Êóðäþìîâà �Çàêñà äëÿ ÔÏ � ! 
 [2, 5, 6℄,òàê æå êàê è ìîäåëè ðàáîò [3, 4℄ äëÿ ÔÏ � ! ",ÿâëÿþòñÿ ÷àñòíûìè ñëó÷àÿìè ýòîé ìîäåëè. Â òî æåâðåìÿ ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ àòîìíûõ ñìåùåíèéïðè �îíîííî-äå�îðìàöèîííûõ ïóòÿõ ïðåâðàùåíèÿîáùåãî âèäà �àç �, 
, ", òàê æå êàê è îáñóæäåíèÿðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâ ýòèõ ïóòåé, â ëèòåðàòóðå,ïî-âèäèìîìó, îòñóòñòâóþò. Ýòè âîïðîñû áóäóòðàññìîòðåíû â ðàçä. 2.Ïðè âûáðàííîì ïóòè ïðåâðàùåíèÿ �p çàäà÷à ìè�êðîñêîïè÷åñêîãî ðàñ÷åòà îáîáùåííîãî �óíêöèîíàëà�èíçáóðãà �Ëàíäàó ðàñïàäàåòñÿ íà âû÷èñëåíèå äâóõñëàãàåìûõ: ïëîòíîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè f(�p) äëÿîäíîðîäíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ �p(äëÿ êðàòêîñòè ýòîò âêëàä ìû íàçûâàåì îäíîðîäíîé÷àñòüþ ýòîãî �óíêöèîíàëà), è ãðàäèåíòíîãî âêëàäàG(r�p; �q), áèëèíåéíîãî ïî ãðàäèåíòàì ïàðàìåòðîâïðåâðàùåíèÿ r�p. Âû÷èñëåíèÿ îäíîðîäíîé ÷àñòèf(�p) ðàññìàòðèâàëèñü ìíîãèìè àâòîðàìè [2�6℄. Â òî723 7*



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009æå âðåìÿ ìåòîäû ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ãðà�äèåíòíîãî ÷ëåíà G, ïî-âèäèìîìó, íå îáñóæäàëèñü, èýòè âîïðîñû ðàññìîòðåíû â ðàçä. 3. Ìû ïîêàçûâàåì,÷òî äëÿ îáñóæäàåìûõ �îíîííî-äå�îðìàöèîííûõïóòåé ïðåâðàùåíèÿ ãðàäèåíòíûé âêëàä G, áèëèíåé�íûé ïî ãðàäèåíòàì ïàðàìåòðà �îíîííûõ ñìåùåíèés, ìîæíî ÿâíî âûðàçèòü ÷åðåç ìàòðèöó ñèëîâûõ ïî�ñòîÿííûõ êðèñòàëëà íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ. Ïîñêîëü�êó ýòó ìàòðèöó ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ ìîæíî ëèáîðàññ÷èòûâàòü ab initio [12℄, ëèáî îöåíèâàòü èç ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î �îíîíàõ â ðàçëè÷íûõ �à�çàõ (÷òî èëëþñòðèðóåòñÿ äàëåå â ðàçä. 4), òî ïîëó�÷åííûå âûðàæåíèÿ äëÿ G îòêðûâàþò âîçìîæíîñòèïîñëåäîâàòåëüíûõ ðàñ÷åòîâ èëè îöåíîê îáñóæäàå�ìûõ �óíêöèîíàëîâ. Â ðàçä. 4 ðàçâèòûå ìåòîäû èë�ëþñòðèðóþòñÿ ïîñòðîåíèåì ÿâíûõ âûðàæåíèé äëÿ¾òðàåêòîðèé¿ âåêòîðîâ ðåøåòêè Rn è äëÿ ãðàäèåíò�íîãî ÷ëåíà G íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ �-�àçû â "-�àçó.Â ðàçä. 5 ðåçóëüòàòû ðàçä. 4, à òàêæå ïðåäøåñòâó�þùèõ ðàáîò [13�15℄ èñïîëüçóþòñÿ äëÿ îöåíîê õàðàê�òåðèñòèê ìåæ�àçíûõ ãðàíèö ìåæäó �åððèòîì è öå�ìåíòèòîì â ñòàëÿõ. Îñíîâíûå âûâîäû ïðèâîäÿòñÿ âÇàêëþ÷åíèè.2. ÔÎÍÎÍÍÎ-ÄÅÔÎ�ÌÀÖÈÎÍÍÛÅ ÏÓÒÈÏÅ�ÅÕÎÄÎÂ ÌÅÆÄÓ �-, 
- È "-ÔÀÇÀÌÈÁóäåì îáîçíà÷àòü äå�îðìàöèþ ðàñòÿæåíèÿ (èëèñæàòèÿ, ÷òî íèæå îáû÷íî íå îãîâàðèâàåòñÿ) âäîëüãëàâíîé îñè êðèñòàëëà � êàê u� . Ýòó äå�îðìàöèþåñòåñòâåííî îïðåäåëÿòü ÷åðåç èçìåíåíèÿ îòíîñè�òåëüíûõ ðàññòîÿíèé x� âäîëü äàííîé îñè â êðèñòàë�ëå ñ ïîìîùüþ îáùåãî ñîîòíîøåíèÿ du� = dx�=x� , êî�òîðîå ìîæíî èñïîëüçîâàòü êàê ïðè ìàëûõ, òàê è ïðèíåìàëûõ äå�îðìàöèÿõ u� . Ýòî ïîçâîëÿåò îáîáùèòüîáû÷íîå, ëèíåéíîå ñîîòíîøåíèå ìåæäó âåëè÷èíàìèx� è u� íà ñëó÷àé íåìàëûõ, êîíå÷íûõ äå�îðìàöèé:x�(u�) = x�(0) exp(u�): (1)Ïðè òàêîì îïðåäåëåíèè îáúåìíàÿ äå�îðìàöèÿ u,îïðåäåëÿþùàÿ îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå îáúåìàêðèñòàëëà 
 ïî ñîîòíîøåíèþ du = d
=
, ñâÿçàíàñ âåëè÷èíàìè u� òàê æå, êàê è â ñëó÷àå ìàëûõäå�îðìàöèé: u = u1 + u2 + u3: (2)Ïîëíîå îòíîñèòåëüíîå ñìåùåíèå ïðè ñòðóêòóð�íîì ÔÏ àòîìîâ â ïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè mêðèñòàëëà, êîòîðûé ñîîòâåòñòâóåò ðàññìàòðèâàåìî�ìó ïóòè ïðåâðàùåíèÿ è èìååò l àòîìîâ â ýëåìåíòàð�íîé ÿ÷åéêå, áóäåì îáîçíà÷àòü êàê pm. Ïðè ýòîì íî�

ìåð ïëîñêîñòè (èëè ïîäðåøåòêè) m ïðèíèìàåò çíà�÷åíèÿ îò 1 äî l, à ÷èñëî íåýêâèâàëåíòíûõ ïëîñêîñòåél äëÿ ÔÏ � ! 
 è 
 ! ", êàê ïîêàçàíî íèæå, ðàâíîøåñòè, à äëÿ ÔÏ �! " îíî ðàâíî äâóì. Àìïëèòóäóîòíîñèòåëüíûõ ñìåùåíèé ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñ�êîñòåé âäîëü ïóòè ïðåâðàùåíèÿ áóäåì îáîçíà÷àòüêàê s, òàê ÷òî ñìåùåíèå êàæäîãî àòîìà â ïëîñêî�ñòè m ðàâíî spm, è áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî çíà÷åíèå sâ õîäå ïðåâðàùåíèÿ ìåíÿåòñÿ îò íóëÿ äî åäèíèöû.Ýòè ñìåùåíèÿ óäîáíî îïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ ¾îïå�ðàòîðà �îíîííûõ ñìåùåíèé¿ T̂ (s) � Ts, îïðåäåëÿÿäåéñòâèå Ts íà âåêòîð m-é ïîäðåøåòêè êðèñòàëëàRm ñîîòíîøåíèåì̂TsRm = Rm + spm: (3)ßâíûé âèä âåêòîðîâ pm îáñóæäàåòñÿ íèæå.Â êà÷åñòâå ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ �p áóäåìèñïîëüçîâàòü ÷åòûðå âåëè÷èíû s è u� , òàê ÷òî�p = fs; u�g = fs; u1; u2; u3g. �åçóëüòàò äåéñòâèÿ íàâåêòîðû ðåøåòêè R ðàñòÿæåíèé u� , îïðåäåëÿåìûõðàâåíñòâîì (1), òîæå óäîáíî çàïèñûâàòü ñ ïîìîùüþîïåðàòîðîâ ðàñòÿæåíèé T̂ (u�) � T̂� , íàïðèìåð:T̂2R = (x; eu2y; z): (4)Òîãäà ïîëíîå çíà÷åíèå âåêòîðà ðåøåòêè R0m == R0m(s; u�) íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ìîæíî âûðàçèòü÷åðåç åãî èñõîäíîå çíà÷åíèå Rm òàêèì îáðàçîì:R0m = T̂123T̂sRm = T̂123Rm + s~pm; (5)ãäå äëÿ êðàòêîñòè îáîçíà÷åíî T̂123 = T̂123fu�g == T̂1T̂2T̂3 è ~pm = T̂123pm.Ìû áóäåì òàêæå ðàññìàòðèâàòü äå�îðìàöèè, âêîòîðûõ ðàñòÿæåíèÿ ïî ðàçíûì îñÿì u� ñâÿçàíûîïðåäåëåííûìè ñîîòíîøåíèÿìè. Òàê, äå�îðìàöèþâñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ u ñ u1 = u2 = u3 = u=3 óäîá�íî îïèñûâàòü îïåðàòîðîì T̂u, îïðåäåëÿåìûì ðàâåí�ñòâîì T̂uR = eu=3R. Ïðè îïèñàíèè ïåðåõîäîâ èç �à�çû � â �àçó " èëè â �àçó 
 áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿêîìáèíàöèÿ äå�îðìàöèé ñæàòèÿ âäîëü îñè x è ðàñ�òÿæåíèÿ âäîëü îñè y ïðè íåèçìåííûõ êîîðäèíàòàõz, ñîõðàíÿþùàÿ ïîëíûé îáúåì. Ýòó äå�îðìàöèþ ìûäëÿ êðàòêîñòè íàçûâàåì ¾èçîõîðíûì ñæàòèåì¿ v èîïèñûâàåì îïåðàòîðîì T̂v = T̂1(v)T̂2(�v); äåéñòâèåêîòîðîãî íà âåêòîð ðåøåòêè R = (x; y; z) îïðåäåëÿ�åòñÿ òàê: T̂vR = (evx; e�vy; z): (6)Çàìåòèì, ÷òî âñå îïåðàòîðû T̂� , î÷åâèäíî, êîì�ìóòèðóþò äðóã ñ äðóãîì, òàê ÷òî äåéñòâèå êàæäîãîèç íèõ íà âåêòîðû ðåøåòêè ìîæíî ðàññìàòðèâàòü724



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :ïî îòäåëüíîñòè. Â ñâÿçè ñ ýòèì çíà÷åíèÿ äå�îðìà�öèé u� äëÿ êàæäîãî òèïà ñòðóêòóðíûõ ÔÏ áóäåìóêàçûâàòü äëÿ äâóõ âàðèàíòîâ ïðåâðàùåíèÿ: ¾ìèíè�ìàëüíîãî¿, ñîîòâåòñòâóþùåãî ìèíèìàëüíîìó ÷èñëóíåíóëåâûõ çíà÷åíèé u� èëè v, íóæíîìó äëÿ îñóùå�ñòâëåíèÿ ñòðóêòóðíîãî ÔÏ äàííîãî òèïà, è ¾ðåàëè�ñòè÷åñêîãî¿, ñîîòâåòñòâóþùåãî çíà÷åíèÿì äå�îðìà�öèé, íàáëþäàåìûì â ýêñïåðèìåíòàõ. Îáùàÿ ñõåìàâûáîðà ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ u� è pm äëÿ îïè�ñàíèÿ ñòðóêòóðíûõ ÔÏ ìåæäó �àçàìè �, 
 è " îá�ñóæäàëàñü, íàïðèìåð, â ðàáîòå [1℄. Îäíàêî ÿâíûåâûðàæåíèÿ äëÿ u� è pm ïðèâîäèëèñü, âèäèìî, òîëü�êî äëÿ îòíîñèòåëüíî ïðîñòîãî ñëó÷àÿ ñòðóêòóðíîãîÔÏ � ! " [3, 4℄. Íèæå ìû îáñóäèì çíà÷åíèÿ ïàðà�ìåòðîâ u� è pm äëÿ âñåõ ðàññìàòðèâàåìûõ ñòðóêòóð�íûõ ÔÏ è îòìåòèì ðàçëè÷íûå âîçìîæíîñòè âûáîðàýòèõ ïàðàìåòðîâ.Âñå ðàññìàòðèâàåìûå íèæå ñòðóêòóðû óäîáíîîïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ îáîçíà÷åíèé, èñïîëüçîâàííûõâ ðàáîòå [15℄ äëÿ �ÏÓ-êðèñòàëëîâ. Îáîçíà÷èì ïå�ðèîä �ÏÓ-ðåøåòêè âäîëü ãåêñàãîíàëüíîé îñè z êàê
, ïåðèîä â áàçîâîé ïëîñêîñòè xy êàê a, êîìïîíåí�òó âåêòîðà ðåøåòêè R âäîëü îñè z � ñèìâîëîì H,à êîìïîíåíòó â áàçîâîé ïëîñêîñòè � ñèìâîëîì r:R = r +H. Çíà÷åíèå ïåðèîäà a ïðè ðàññìîòðåíèèïåðåõîäîâ 
 ! " è � ! " ïîëàãàåì ðàâíûì åãî çíà�÷åíèþ a" äëÿ ïîëó÷àþùåéñÿ �ÏÓ-ðåøåòêè, à ïðèðàññìîòðåíèè ïåðåõîäîâ �! 
 � ðàâíûì ìåæàòîì�íîìó ðàññòîÿíèþ â êîíå÷íîé �ÖÊ-�àçå: a = a
=p2,ãäå a
 � ïîñòîÿííàÿ �ÖÊ-ðåøåòêè.Ïëîòíîóïàêîâàííûå àòîìíûå ïëîñêîñòè �ÏÓ-ðå-øåòêè ñî çíà÷åíèÿìè âåêòîðîâ H, ðàâíûìè n
 è(n
 + h), ãäå h = 
=2, îáîçíà÷àåì ñîîòâåòñòâåííîñèìâîëàìè A è B. Ïîïåðå÷íûå êîìïîíåíòû r óäîá�íî âûðàæàòü ÷åðåç òðè ïåðèîäà bs â ïëîñêîñòè x; y,ðàâíûå b1, b2, è b3 = �(b1+b2), è ÷åðåç òðè èõ ëè�íåéíûå êîìáèíàöèè ds, îïðåäåëåííûå ðàâåíñòâàìèds = (bs+1 � bs+2)=3; bs = (ds+2 � ds+1); (7)ãäå èíäåêñ ¾s¿ ó âåêòîðîâ bs è ds îïðåäåëåí ïî ìî�äóëþ 3: s + 2 = s � 1. Çíà÷åíèÿ ïîïåðå÷íûõ êîìïî�íåíò r äëÿ àòîìîâ �ÏÓ-ðåøåòêè â ïëîñêîñòÿõ A èB ìîæíî çàïèñûâàòü â âèäårA = m1b1 +m2b2; rB = rA + ds; (8)ãäå m1 è m2 � öåëûå ÷èñëà. Îòìåòèì ïîëåçíûå äëÿäàëüíåéøåãî ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ñêàëÿðíûõ ïðîèçâå�äåíèé âåêòîðîâ bs è ds äðóã íà äðóãà:bsbs�1 = �a22 ; d2s = a23 ; dsds�1 = �a26 ;dsbs�1 = �a22 ; bsds = 0; (9)

ãäå a = jbsj � ïîñòîÿííàÿ �ÏÓ-ðåøåòêè â áàçîâîéïëîñêîñòè x; y.Åñëè âûáèðàòü îñè x è y òàê æå, êàê â ðàáîòå [15℄,íàïðàâëÿÿ îñü x ïî âåêòîðó b1, à îñü y ïî d1, òî äå�êàðòîâû êîìïîíåíòû bs è ds èìåþò òàêèå çíà÷åíèÿ: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 : (10)Ïåðåõîä îò �ÏÓ-ðåøåòêè ê �ÖÊ ñîîòâåòñòâóåòòîìó, ÷òî îòíîøåíèå 
=a ïðèíèìàåò ¾èäåàëüíîå¿çíà÷åíèå p8=3 = 1:63, à âìåñòî ïåðèîäè÷íîñòèâäîëü îñè 
 ÷åðåç äâå ïëîñêîñòè òèïà ABABAB : : :èìååòñÿ ïåðèîäè÷íîñòü ÷åðåç òðè ïëîñêîñòè òèïàABCABC : : : è â êàæäîé òðåòüåé àòîìíîé ïëîñêî�ñòè C, èìåþùåé âûñîòó H = 3nh ñ öåëûì n, ïîïå�ðå÷íûå êîîðäèíàòû àòîìîâ âìåñòî �îðìóë (8) äàþò�ñÿ âûðàæåíèåì rC = rA � ds: (11)Ïðè ýòîì ïåðèîäû a
1 , a
2 è a
3 êóáè÷åñêîé ýëåìåí�òàðíîé ÿ÷åéêè �ÖÊ-ðåøåòêè ñâÿçàíû ñ ââåäåííûìèâûøå âåêòîðàìè bs, ds è h �ÏÓ-ðåøåòêè ñ èäåàëü�íûì çíà÷åíèåì 
=a =p8=3 (è òåì æå ìåæàòîìíûìðàññòîÿíèåì a) òàê:b1 = 12(a
3 � a
2 ); b2 = 12(a
1 � a
3 );b3 = 12(a
2 � a
1 ); h = 13(a
1 + a
2 + a
3 );a
1 = h+ 2d1; a
2 = h+ 2d2; a
3 = h+ 2d3: (12)Ïîëîæåíèÿ âåêòîðîâ bs, ds, rA, rB , è rC â ïëîò�íîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ �ÏÓ- èëè �ÖÊ-�àç èë�ëþñòðèðóþòñÿ îáñóæäàåìûì íèæå ðèñ. 1á.Âåêòîðû pm â �îðìóëàõ (3) è (5) áóäåì âûðà�æàòü êàê ëèíåéíûå êîìáèíàöèè âåêòîðîâ bs è ds,îïèñûâàþùèõ ïîëîæåíèå àòîìîâ â ïëîòíîóïàêîâàí�íûõ ïëîñêîñòÿõ �ÏÓ- èëè �ÖÊ-�àçû è îïðåäåëåí�íûõ ñîîòíîøåíèÿìè (7)�(12): pm = pm(bs). Ïðèýòîì äëÿ ïåðåõîäîâ " ! 
 èëè " ! � âåêòîðûbs = b"s â ýòèõ âûðàæåíèÿõ äëÿ pm ñîîòâåòñòâóþòíà÷àëüíîé �ÏÓ-�àçå è äàþòñÿ �îðìóëàìè (7)�(10),à äëÿ ïåðåõîäà 
 ! � ýòè bs = b
s ñîîòâåòñòâóþò�ÖÊ-�àçå è äàþòñÿ �îðìóëàìè (12). Äëÿ îáðàòíûõæå ïåðåõîäîâ 
 ! ", �! " èëè �! 
 â êà÷åñòâå âåê�òîðîâ bs â ýòèõ �îðìóëàõ (7)�(12) äëÿ pm = pm(bs),â ñîîòâåòñòâèè ñ îïðåäåëåíèåì (5), íóæíî èñïîëüçî�âàòü òàêèå âåêòîðû b
! "s , b�! "s , èëè b�! 
s , êîòî�ðûå ïåðåéäóò âî ââåäåííûå âûøå âåêòîðû b"s èëè b
s725



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009Òàáëèöà 1. Çíà÷åíèÿ ïîïåðå÷íûõ êîîðäèíàò àòî-ìîâ r â ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ ïðè �î-íîííûõ ñìåùåíèÿõ (3) äëÿ ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ(
 ! ")1 è (
 ! ")2m Hm r
m r(
!")1m r(
!")2m r"m � p
!"01 h rA rA + u0 rA rA2 2h rB rB + u0 rB rB3 3h rC rC + u0 + sd1 rC + sd1 rA4 4h rA rA + u0 + sd1 rA + sd1 rB5 5h rB rB + u0 � sd2 rB � sd1 rA6 6h rC rC + u0 � sd2 rC � sd1 rBâ ðåçóëüòàòå ðàñòÿæåíèé, ñîïðîâîæäàþùèõ äàííûéïåðåõîä, íàïðèìåð:b
!"s = hT̂123fu
!"� gi�1b"s = T̂123fu"!
� gb"s; (13)ãäå u�!�0� = u�0� �u�� � ïîëíîå ðàñòÿæåíèå êðèñòàëëàâäîëü îñè � âñëåäñòâèå ïåðåõîäà �! �0, ïðè÷åì çíà�÷åíèå ¾íà÷àëüíîé¿ äå�îðìàöèè u�� ïîëàãàåòñÿ ðàâ�íûì íóëþ.2.1. Ïóòè ïðåâðàùåíèé �àçû 
 â �àçó "¾Ìèíèìàëüíûé¿ ïóòü ïðåâðàùåíèÿ 
 ! " ñîîò�âåòñòâóåò íåèçìåííîìó îáúåìó è íåèçìåííîìó (èäå�àëüíîìó) çíà÷åíèþ 
=a, ò. å. îòñóòñòâèþ äå�îðìà�öèé u� . Ïðè ýòîì îòëè÷åí îò íóëÿ òîëüêî îäèí, ¾�î�íîííûé¿ ïàðàìåòð ïðåâðàùåíèÿ �1 = s, êîòîðûéîïèñûâàåò îòíîñèòåëüíûå ñäâèãè ïëîòíîóïàêîâàí�íûõ ïëîñêîñòåé. Ýòè ñäâèãè äîëæíû ïåðåâåñòè ïî�ñëåäîâàòåëüíîñòü ïîëîæåíèé àòîìîâ â ýòèõ ïëîñêî�ñòÿõ òèïà ABCABC : : : , ñîîòâåòñòâóþùóþ 
-�àçå,â ïîëîæåíèÿ òèïà ABABAB : : : , ñîîòâåòñòâóþùèå"-�àçå, ãäå çíà÷åíèÿ ïîïåðå÷íûõ êîìïîíåíò âåêòî�ðîâ ðåøåòêè r â ïëîñêîñòÿõ A, B è C äàþòñÿ óðàâíå�íèÿìè (8) è (11). Ïðè âûáîðå ðåàëèñòè÷íûõ ìîäåëåéòàêèõ ñäâèãîâ íóæíî ó÷èòûâàòü ñîîáðàæåíèÿ ìè�íèìàëüíîñòè ïðåîäîëåâàåìûõ ïðè ýòîì ïîòåíöèàëü�íûõ áàðüåðîâ, â ÷àñòíîñòè, ìèíèìàëüíîñòè ëîêàëü�íûõ ñæàòèé, ò. å. ñáëèæåíèé ñîñåäíèõ àòîìîâ. Ïî�ýòîìó íàïðàâëåíèÿ ñäâèãà â êàæäîé èç ïëîñêîñòåéäîëæíû ïî âîçìîæíîñòè ñîîòâåòñòâîâàòü äâèæåíèþàòîìîâ â íàïðàâëåíèÿõ íåçàïîëíåííûõ ¾ïîð¿ �ïîçèöèé çàïîëíåíèÿ â ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêî�ñòÿõ [17℄.Ýòè ñîîáðàæåíèÿ èëëþñòðèðóþòñÿ òàáë. 1, â êî�òîðîé óêàçàíû äâà âîçìîæíûõ âàðèàíòà ïóòè ïðå�

âðàùåíèÿ 
 ! ": ïóòü (
 ! ")1, â êîòîðîì èç�ëîæåííûå ñîîáðàæåíèÿ î ìèíèìàëüíîñòè ëîêàëü�íûõ ñæàòèé ó÷òåíû, è áîëåå ïðîñòîé ¾ïðÿìîé¿ ïóòü(
 ! ")2, â êîòîðîì ýòè ñîîáðàæåíèÿ íå ó÷èòûâà�þòñÿ. Â òàáë. 1 âåëè÷èíû rA, rB è rC òå æå, ÷òîâ �îðìóëàõ (8) è (11); ñèìâîëû r(
!")1m èëè r(
!")2mîçíà÷àþò âåëè÷èíû ïîïåðå÷íîé êîîðäèíàòû rm íàïóòè (
 ! ")1 èëè (
 ! ")2, à îáùèé ñäâèã ïëîñêî�ñòåé u0, êîòîðûé ìû áóäåì îáîçíà÷àòü êàêu0 = u0(s) = sp�!
0 ; (14)âûáèðàåòñÿ òàê, ÷òîáû öåíòð òÿæåñòè âñåõ ðàññìàò�ðèâàåìûõ øåñòè àòîìîâ ïðè ëþáîì s íå ñìåùàëñÿ;â ñîîòâåòñòâèè ñ îïòè÷åñêèì õàðàêòåðîì îáñóæäàå�ìûõ �îíîííûõ ñìåùåíèé. Äëÿ ïóòè (
 ! ")1 ýòîäàåò p
!"0 = d2 � d13 = b33 : (15)Äëÿ ïóòè (
 ! ")2 öåíòð òÿæåñòè ðàññìàòðèâàåìûõøåñòè àòîìîâ íå ñìåùàåòñÿ è äëÿ ýòîãî ïóòè âåêòîðp
!"0 â âåðõíåé ñòðîêå ïîñëåäíåãî ñòîëáöà òàáë. 1ðàâåí íóëþ.Îòìåòèì, ÷òî ñìåùåíèÿ àòîìîâ â ÷åòâåðòîì èïÿòîì ñòîëáöàõ òàáë. 1 ìîãóò áûòü êîìïàêòíî çà�ïèñàíû â âèäå ñòàòè÷åñêîé ïîïåðå÷íîé âîëíû ñìå�ùåíèé (¾çàìîðîæåííîãî êðèòè÷åñêîãî �îíîíà¿) âèñõîäíîé �ÖÊ- èëè �ÏÓ-ðåøåòêå. Òàê, äëÿ ïóòè(
 ! ")1 ïîëíûå êîîðäèíàòû àòîìîâ â m-é ïëîòíî�óïàêîâàííîé ïëîñêîñòè, Rm = rm +Hm, äëÿ íå÷åò�íûõ è ÷åòíûõm = 2n+1 èm = 2n+2 (ãäå 0 � n � 2)ìîæíî çàïèñàòü êàêR(
!")12n+1 = R
2n+1 + sh 1p3d2 sin(k
 �R
2n+1)�� 13b2 
os(k
 �R
2n+1)i == R"2n+1 � s0h 1p3d2 sin(k
 �R"2n+1)�� 13b2 
os(k
 �R"2n+1)i;R(
!")12n+2 = R(
!")12n+1 + d1 + h: (16)
Çäåñü R
2n+1 = r
2n+1 +H2n+1 èëè R"2n+1 = r"2n+1 ++H2n+1 � ïîëîæåíèÿ äàííûõ àòîìîâ â �ÖÊ- èëè â�ÏÓ-ðåøåòêå; ïàðàìåòð ïðåâðàùåíèÿ s èãðàåò ðîëüàìïëèòóäû âîëíû ñìåùåíèé; s0 = (1 � s) � ïàðà�ìåòð îáðàòíîãî ïðåâðàùåíèÿ " ! 
, à ¾êðèòè÷å�ñêèé¿ âîëíîâîé âåêòîð k
 ðàâåí îäíîé òðåòè âåêòî�ðà îáðàòíîé ðåøåòêè âäîëü ãåêñàãîíàëüíîé îñè 
 â�ÏÓ-ñòðóêòóðå: k
 = 2�
3
2 : (17)726



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :Òàêèì îáðàçîì, îáñóæäàåìûé çàìîðîæåííûé êðèòè�÷åñêèé �îíîí â �ÏÓ-ñòðóêòóðå ñîîòâåòñòâóåò ïîïå�ðå÷íîìó îïòè÷åñêîìó êîëåáàíèþ ñ âîëíîâûì âåêòî�ðîì (17), ëåæàùèì íà íàïðàâëåíèè �A çîíû Áðèë�ëþýíà. Àíàëîãè÷íî ìîæíî çàïèñàòü ñìåùåíèÿ àòî�ìîâ è íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ (
 ! ")2. Îäíàêî äëÿêîíêðåòíûõ âû÷èñëåíèé, â ÷àñòíîñòè, äëÿ ðàñ÷å�òîâ ãðàäèåíòíûõ ÷ëåíîâ îáîáùåííîãî �óíêöèîíàëà�èíçáóðãà �Ëàíäàó â ðàçä. 3, áîëåå óäîáíû ÿâíûåâûðàæåíèÿ äëÿ êîîðäèíàò àòîìîâ òèïà ïðèâåäåí�íûõ â ñòîëáöàõ 3, 4 òàáë. 1. Ïðè ýòîì äëÿ êàæäîãîçíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà s ìåæäó íóëåì è åäèíèöåé ìûèìååì ãåêñàãîíàëüíîãî òèïà ðåøåòêó ñ øåñòüþ àòî�ìàìè â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå è ïîëîæåíèå êàæäîãîèç ýòèõ àòîìîâ ïðè �îíîííûõ ñìåùåíèÿõ (3) óäîáíîçàïèñûâàòü â âèäå ñóììû åãî çíà÷åíèÿ â èñõîäíîé�àçå è ñìåùåíèÿ spm, ïðîïîðöèîíàëüíîãî ïàðàìåò�ðó ïðåâðàùåíèÿ s:T̂sRm = Rm(0) + spm = Rm(1)� s0pm; (18)ãäåRm(0) =Hm+r
m,Rm(1) =Hm+r"m, à r
m è r"m �òå æå, ÷òî â òàáë. 1. Ïîëíûå ñìåùåíèÿ pm äëÿ ïóòè(
 ! ")1, ñîãëàñíî òàáë. 1, äàþòñÿ âûðàæåíèÿìèp1 = p2 = p
!"0 ; p3 = p4 = p
!"0 + d1;p5 = p6 = p
!"0 � d2; (19)ãäå p
!"0 � òî æå, ÷òî â �îðìóëàõ (15), à íà ïóòè(
 ! ")2 çíà÷åíèÿ pm òàêîâû:p1 = p2 = 0; p3 = p4 = d1;p5 = p6 = �d1: (20)Îáñóäèì òåïåðü çíà÷åíèÿ ìàêñèìàëüíûõ ëîêàëü�íûõ ñæàòèé, ò. å. ìèíèìàëüíûõ ðàññòîÿíèé Rminìåæäó öåíòðàìè ñîñåäíèõ àòîìîâ äëÿ ïóòåé ïðåâðà�ùåíèÿ (
 ! ")1 è (
 ! ")2. Äëÿ îáîèõ ïóòåé ìèíè�ìàëüíûå ðàññòîÿíèÿ Rmin ñîîòâåòñòâóþò ñåðåäèíåïðåâðàùåíèÿ, ò. å. çíà÷åíèþ s = 1=2, è ðàâíû:(
 ! ")1 : Rmin = �� 
2�2 + a24 �1=2 == a�1112�1=2 ;(
 ! ")2 : Rmin = 
2 = a�23�1=2 : (21)Òàêèì îáðàçîì, îòíîñèòåëüíîå óìåíüøåíèå ðàññòî�ÿíèÿ Rnn äî áëèæàéøåãî ñîñåäà (ò. å. ¾ñáëèæå�íèå¿ àòîìîâ Æ = (1�Rnn=a)) äëÿ ïóòè (
 ! ")1îñòàåòñÿ ìàëûì âäîëü âñåãî ïóòè ïðåâðàùåíèÿ:Æ � (1 � Rmin=a) � 0:04. Â òî æå âðåìÿ äëÿ

ïóòè (
 ! ")2, ñîîòâåòñòâóþùåãî ¾ïðîòàñêèâà�íèþ¿ ÷åòâåðòîé è ïÿòîé ïëîñêîñòåé íàâñòðå÷ó äðóãäðóãó, ìàêñèìàëüíîå ñáëèæåíèå àòîìîâ ñîñòàâëÿåòÆ � 0:18, ÷òî ïðèâîäèò ê íàìíîãî á�îëüøèì ëîêàëü�íûì ñæàòèÿì. Â ñâÿçè ñ ýòèì ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,÷òî ïóòü (
 ! ")1 (è ýêâèâàëåíòíûå åìó ãåîìåòðè÷å�ñêè) ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç ýíåðãåòè÷åñêè îïòèìàëüíûõïóòåé äàííîãî ïðåâðàùåíèÿ, à âîçìîæíî, è ïðîñòîîïòèìàëüíûì ïóòåì ïðåâðàùåíèÿ 
 ! " íà ðàññìàò�ðèâàåìîì êëàññå îäíîðîäíûõ �îíîííûõ ñäâèãîâ.�åàëüíûå ïðåâðàùåíèÿ 
 ! " ñîïðîâîæäàþò�ñÿ äå�îðìàöèÿìè ðàñòÿæåíèé u� . ×òîáû ïîëó÷èòüïðåäñòàâëåíèå î ìàñøòàáå ýòèõ äå�îðìàöèé ïðèñòðóêòóðíîì ÔÏ 
 ! ", êàê è ïðè ïåðåõîäàõäðóãèõ òèïîâ, áóäåì îöåíèâàòü çíà÷åíèÿ u� äëÿíàáëþäàåìûõ ïðåâðàùåíèé äàííîãî òèïà â æåëå�çå. Ïðè ýòîì áóäåì èñïîëüçîâàòü èìåþùèåñÿ îöåí�êè ïàðàìåòðîâ ðàçëè÷íûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøå�òîê æåëåçà ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ, êîòîðûå äëÿÎÖÊ-ñòðóêòóðû èçìåðÿþòñÿ íåïîñðåäñòâåííî, äëÿ�ÖÊ-ñòðóêòóðû ïîëó÷àþòñÿ ýêñòðàïîëÿöèåé îò âû�ñîêèõ òåìïåðàòóð [18℄, à äëÿ �ÏÓ-ñòðóêòóðû � îòâûñîêèõ äàâëåíèé [19℄. Ýòè ïàðàìåòðû ñîîòâåòñòâó�þò ñëåäóþùèì çíà÷åíèÿì îáúåìà íà àòîì 
 (â àòîì�íûõ åäèíèöàõ) è ãåêñàãîíàëüíîãî îòíîøåíèÿ 
=a:
� = 79:4; 

 = 77:3;
" = 75:4; (
=a)" = 1:6: (22)Íàïðàâëåíèÿ ãëàâíûõ îñåé êðèñòàëëà x; y; z äëÿâñåõ ÔÏ, ðàññìàòðèâàåìûõ â ýòîé ñòàòüå, áóäåì âû�áèðàòü òàê æå, êàê â �îðìóëàõ (10): îñü z íàïðàâ�ëåíà íîðìàëüíî ê ïëîòíîóïàêîâàííûì ïëîñêîñòÿì,îñü x � âäîëü âåêòîðà b1 â �ÏÓ-ðåøåòêå, à îñü y �íîðìàëüíî ê îñÿì x è z, ò. å. âäîëü âåêòîðà 
 � b1.Ýòèì îñÿì è áóäóò ñîîòâåòñòâîâàòü äå�îðìàöèè ðàñ�òÿæåíèÿ uzz = u3, uxx = u1 è uyy = u2, îïðåäåëåí�íûå �îðìóëîé (1). Òîãäà èç ðàâåíñòâ (22) è (2) ñëå�äóåò, ÷òî ïîëíûå äå�îðìàöèè u
!"� = (u"� � u
�) äëÿïðåâðàùåíèÿ 
 ! " èìåþò òàêèå çíà÷åíèÿ:u
!"3 = �0:022; u
!"1 = u
!"2 = �0:0015;u
!" = �0:025: (23)Íåñìîòðÿ íà î÷åâèäíóþ ãðóáîñòü ïîëó÷åííûõ òàêèìîáðàçîì îöåíîê, îíè ìîãóò óêàçûâàòü, ÷òî âñå äå�îð�ìàöèè u� ïðè ñòðóêòóðíîì ÔÏ 
 ! " äåéñòâèòåëüíîìàëû, òàê ÷òî ýòî ïðåâðàùåíèå â îñíîâíîì îïðåäå�ëÿåòñÿ èìåííî �îíîííûìè ñìåùåíèÿìè spm.2.2. Ïóòè ïðåâðàùåíèé �àçû � â �àçó "Ôîíîííî-äå�îðìàöèîííûå ïóòè ÔÏ � ! " îá�ñóæäàëèñü ðÿäîì àâòîðîâ [1, 3, 4℄. Çäåñü ìû îïè�727
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а бa) Ïîëîæåíèÿ àòîìîâ r â ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñ-êîñòÿõ (011)� ÎÖÊ-ðåøåòêè. Êðóæêè óêàçûâàþò ïî-ïåðå÷íûå êîîðäèíàòû r â ¾íå÷åòíûõ¿ ïëîñêîñòÿõñî çíà÷åíèåì âûñîòû H = (2n + 1)h�, à òðåóãîëü-íèêè � â ¾÷åòíûõ¿ ïëîñêîñòÿõ ñ H = 2nh�, ãäån � öåëîå ÷èñëî, à h� = a�=p2 � ìåæïëîñêîñòíîåðàññòîÿíèå â ÎÖÊ-�àçå. á ) Êðóæêè è òðåóãîëüíèêèóêàçûâàþò ïîëîæåíèÿ rA è rD, îïèñûâàåìûå �îð-ìóëàìè (8) è (25) è çàíèìàåìûå àòîìàìè, ñîîòâåò-ñòâåííî, â ¾íå÷åòíûõ¿ è â ¾÷åòíûõ¿ ïëîñêîñòÿõñòðóêòóðû �. Òåìíûå è ñâåòëûå êâàäðàòû óêàçûâà-þò ñîîòâåòñòâåííî ïîëîæåíèÿ rB è rC , îïðåäåëåí-íûå ðàâåíñòâàìè (8) è (11)øåì ýòè ïóòè â èñïîëüçóåìûõ íàìè îáîçíà÷åíèÿõ.Åñëè îáîçíà÷èòü îðòû ãëàâíûõ îñåé ÎÖÊ-ðåøåòêèêàê e1, e2 è e3, òî ïëîòíîóïàêîâàííûå ïëîñêîñòè âíåé îðèåíòèðîâàíû íîðìàëüíî ê âåêòîðàì e1 � e2,e2 � e3 è e3 � e1. Áóäåì îïèñûâàòü ïåðåõîä � ! "ñ îñüþ 
, ïàðàëëåëüíîé âåêòîðó e2 + e3, è ñ ïàðà�ìåòðîì �ÏÓ-ðåøåòêè b1 èç �îðìóëû (10), ïàðàë�ëåëüíûì âåêòîðó e1. Îñè x è z íàïðàâëÿåì âäîëüîñåé e1 è 
. Òîãäà ïðîñòåéøèé ñîõðàíÿþùèé îáú�åì ïóòü ýòîãî ÔÏ � ! " âêëþ÷àåò äâà ïàðàìåò�ðà ïðåâðàùåíèÿ: �îíîííûé ïàðàìåòð s, îïèñûâàþ�ùèé îòíîñèòåëüíîå ñêîëüæåíèå ñîñåäíèõ ïëîòíîóïà�êîâàííûõ ïëîñêîñòåé è îáñóæäàåìûé íèæå, à òàê�æå êîìáèíàöèÿ ñæàòèÿ u1 = v âäîëü îñè x ñ ðàñ�òÿæåíèåì u2 = �v âäîëü îñè y (ïàðàëëåëüíîé âåê�òîðó e2 � e3), ò. å. èçîõîðíîå ñæàòèå, îáñóæäàâøååâ ñâÿçè ñ �îðìóëîé (6). Ýòî ñæàòèå äî çíà÷åíèÿv = v� = ln[(2=3)1=4℄ ïåðåâîäèò ÎÖÊ-ðåøåòêó â ãåê�ñàãîíàëüíóþ ñòðóêòóðó, èçîáðàæåííóþ íà ðèñóíêå áêðóæêàìè è òðåóãîëüíèêàìè, êîòîðóþ ìû áóäåì íà�çûâàòü ñòðóêòóðîé �. Îòíîøåíèå ìåæàòîìíîãî ðàñ�ñòîÿíèÿ â ïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè a� ê ïàðà�ìåòðó èñõîäíîé ÎÖÊ-ðåøåòêè a� è îòíîøåíèå ïåðè�îäà âäîëü ãåêñàãîíàëüíîé îñè 
� ê a� â ñòðóêòóðå �èìåþò òàêèå çíà÷åíèÿ:a�a� = �23�1=4 = 0:904; 
�a� = 61=4 = 1:57: (24)

Òàáëèöà 2. Çíà÷åíèÿ ïîïåðå÷íûõ êîîðäèíàòàòîìîâ r â ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ ïðè�îíîííûõ ñìåùåíèÿõ (3) äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ�! "m Hm r�m r�!"m r"m � p�!"01 h rA rA + u0 rA2 2h rD rD + u0 � 12sd1 rBÎòìåòèì, ÷òî ãåêñàãîíàëüíîå îòíîøåíèå 
=a â ñòðóê�òóðå � áëèçêî ê åãî ¾èäåàëüíîìó¿ çíà÷åíèþ äëÿ�ÏÓ-ðåøåòîê (
=a)id" = (8=3)1=2 = 1:63:�àñïîëîæåíèå àòîìîâ â ïëîòíîóïàêîâàííûõïëîñêîñòÿõ ñòðóêòóðû �, ïîêàçàííîå íà ðèñóíêå á,èìååò ïåðèîäè÷íîñòü âäîëü îñè z ÷åðåç äâå ïëîñêî�ñòè òèïà ADAD : : : , àíàëîãè÷íóþ ïåðèîäè÷íîñòèABAB : : : â �ÏÓ-ñòðóêòóðå. Ïðè ýòîì ïîïåðå÷íûåêîîðäèíàòû r àòîìîâ â ïëîñêîñòÿõ A, ïîêàçàííûå íàðèñóíêå á êðóæêàìè, äàþòñÿ âûðàæåíèåì rA â �îð�ìóëå (8), à äëÿ ïëîñêîñòåé D ýòè ïîçèöèè ïîêàçàíûòðåóãîëüíèêàìè è îïèñûâàþòñÿ âûðàæåíèåìrD = rA + b1=2: (25)Ýòè ïîëîæåíèÿ îòëè÷àþòñÿ îò àíàëîãè÷íûõ ïîëîæå�íèé rB â �ÏÓ-ñòðóêòóðå, êîòîðûå óêàçàíû òåìíûìèêâàäðàòàìè è îïèñûâàþòñÿ �îðìóëîé (8). Ïîýòîìóäëÿ çàâåðøåíèÿ ïðåâðàùåíèÿ � ! " ñòðóêòóðó �íàäî åùå ïåðåâåñòè â ñòðóêòóðó " ñ ïîìîùüþ �î�íîííûõ ñìåùåíèé spm, êîòîðûå ìû áóäåì íàçûâàòüñìåùåíèÿìè �! ".Ýòè ñìåùåíèÿ óêàçàíû â òàáë. 2. Íà ðèñóíêå áâèäíî, ÷òî âûáîð ýòèõ ñìåùåíèé ÿâëÿåòñÿ ïðàêòè�÷åñêè îäíîçíà÷íûì, ïîñêîëüêó àòîìû èç ïîçèöèérD = rA + b1 äîëæíû ïåðåéòè â áëèæàéøèå ê íèìïîçèöèè rB = rA+ds. Îáùèé ñäâèã ïëîñêîñòåé u0 âòàáë. 2, òàê æå êàê â òàáë. 1, îïðåäåëÿåòñÿ èç óñëî�âèÿ íåèçìåííîñòè ïîëîæåíèÿ öåíòðà òÿæåñòè äâóõðàññìàòðèâàåìûõ àòîìîâ â õîäå ïðåâðàùåíèÿ. Çàïè�ñûâàÿ ýòî u0 â âèäåu0 = u�!"0 (s) = sp�!"0 ; (26)íàõîäèì èç òàáë. 2 p�!"0 = d1=4: (27)Ïðè ýòîì âåêòîðû pm â îáùåì âûðàæåíèè (18) íàïóòè ïðåâðàùåíèÿ �! " äàþòñÿ âûðàæåíèÿìèp1 = p�!"0 ; p2 = p�!"0 � d1=2 = �p�!"0 ; (28)728



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :òàê ÷òî ñîñåäíèå ïëîòíîóïàêîâàííûå ïëîñêîñòèçäåñü ñìåùàþòñÿ â ïðîòèâî�àçå. Çàìîðîæåííûéêðèòè÷åñêèé �îíîí, îïèñûâàþùèé ñìåùåíèÿ (28),â �ÏÓ-ñòðóêòóðå ñîîòâåòñòâóåò îïòè÷åñêîìó êî�ëåáàíèþ â òî÷êå � (öåíòðå çîíû Áðèëëþýíà),ïîëÿðèçîâàííîìó íîðìàëüíî ãåêñàãîíàëüíîé îñè,à â ÎÖÊ-ñòðóêòóðå � ïîïåðå÷íîìó êîëåáàíèþñèììåòðèè T1 â òî÷êå N íà ãðàíè çîíû Áðèëëþýíà.Äëÿ îïèñàíèÿ ðåàëüíîãî ÔÏ � ! " ðàññìîò�ðåííûé ìèíèìàëüíûé âàðèàíò ïðåâðàùåíèÿ íàäîäîïîëíèòü äå�îðìàöèåé âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ u,à òàêæå îäíîîñíûì ðàñòÿæåíèåì u3, ïåðåâîäÿùèìãåêñàãîíàëüíîå îòíîøåíèå ñòðóêòóðû �, óêàçàííîåâ �îðìóëå (24), â íàáëþäàåìîå çíà÷åíèå (
=a)". Ïðèýòîì ïîëíûå äå�îðìàöèè u�!"1 è u�!"2 ìîæíî âûðà�çèòü ÷åðåç ïîñòîÿííûå ÎÖÊ- è �ÏÓ-ðåøåòîê, a� èa", ñ ïîìîùüþ ðèñóíêà. Åñëè çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâðåøåòîê ñíîâà îöåíèâàòü ïî ñîîòíîøåíèÿì (22), òîäëÿ ïîëíûõ äå�îðìàöèé u� ïðè ÔÏ �! " â æåëåçåïîëó÷àþòñÿ òàêèå çíà÷åíèÿ:u�!"1 = ln a"a� = �0:126;u�!"2 = ln a"p3=2a� = 0:077;u�!"3 = ln h"h� = �0:003;u�!" = ln 
"
� = �0:052; (29)
ãäå a" � ïîñòîÿííàÿ �ÏÓ-ðåøåòêè, à h" = 
"=2è h� = a�=p2 � ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ïëîòíîóïà�êîâàííûìè ïëîñêîñòÿìè ñîîòâåòñòâåííî â �ÏÓ- èâ ÎÖÊ-ðåøåòêàõ. Çàìåòèì, ÷òî ïîëó÷åííîå îòíî�ñèòåëüíî áîëüøîå çíà÷åíèå îáúåìíîé äå�îðìàöèèu�!" ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ èñ÷åçíîâåíèåì (èëè ðåç�êèì óìåíüøåíèåì) ìàãíåòèçìà â æåëåçå ïðè ïåðåõî�äå � ! " [4℄. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî çíà÷åíèÿ äå�îð�ìàöèé u� ïðè ïåðåõîäå � ! ", ïðèâåäåííûå â �îð�ìóëàõ (29), ÿâëÿþòñÿ ñóùåñòâåííî á�îëüøèìè, ÷åìàíàëîãè÷íûå äå�îðìàöèè ïðè ïåðåõîäå 
 ! ", óêà�çàííûå â �îðìóëàõ (23). Ïîýòîìó ìîæíî îæèäàòü,÷òî â óñëîâèÿõ ðåàëüíûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé, êî�ãäà îäíà �àçà çàðîæäàåòñÿ âíóòðè äðóãîé è âîçíèêà�þùèå ïðè ýòîì ñïîíòàííûå äå�îðìàöèè ïðèâîäÿò êïîÿâëåíèþ íåîäíîðîäíûõ ìåæ�àçíûõ íàïðÿæåíèé,êèíåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ ïðåâðàùåíèé � ! " ÿâ�ëÿþòñÿ íàìíîãî á�îëüøèìè, ÷åì äëÿ ïðåâðàùåíèé
 ! ".

2.3. Ïóòè ïðåâðàùåíèé �àçû � â �àçó 
Ïðîñòåéøèì è íàèáîëåå îáñóæäàåìûì ïóòåì ÔÏ� ! 
 ÿâëÿåòñÿ ïóòü Áåéíà, êîòîðûé ñîîòâåòñòâó�åò äå�îðìàöèè ñæàòèÿ âäîëü äâóõ ãëàâíûõ îñåéÎÖÊ-ðåøåòêè è ðàñòÿæåíèÿ âäîëü òðåòüåé, ñì., íà�ïðèìåð, [2, 6℄. Ìû áóäåì îáîçíà÷àòü ýòè äå�îðìà�öèè êàê uBx, uBy è uBz è îòìåòèì, ÷òî íàïðàâëåíèÿèñïîëüçóåìûõ ïðè ýòîì ãëàâíûõ îñåé yB è zB îò�ëè÷àþòñÿ îò èñïîëüçóåìûõ íàìè, ïîñêîëüêó ó íàñîñü z íàïðàâëåíà íîðìàëüíî ê ïëîòíîóïàêîâàííûìïëîñêîñòÿì (110)� ÎÖÊ-ðåøåòêè. Äëÿ çíà÷åíèé áåé�íîâñêèõ äå�îðìàöèé uB� ïðè ÔÏ � ! 
 â æåëåçåèç ñîîòíîøåíèé (22) ïîëó÷àåìu
!�Bx = u�!
By = �0:125; u�!
Bz = 0:222;u�!
B = �0:027: (30)Ýòè ñîîòíîøåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî äëÿ áåéíîâñêîãîïóòè ÔÏ � ! 
, â êîòîðîì îòíîñèòåëüíûå ñêîëü�æåíèÿ ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé îòñóòñòâóþò,íåîáõîäèìûå çíà÷åíèÿ äå�îðìàöèé u�!
B� è, ñîîòâåò�ñòâåííî, êèíåòè÷åñêèå áàðüåðû ïðåâðàùåíèé, ÿâëÿ�þòñÿ âåñüìà çíà÷èòåëüíûìè.Áîëåå ñëîæíûå, íî, âèäèìî, áîëåå ðåàëèñòè÷�íûå ïóòè ÔÏ � ! 
, âêëþ÷àþùèå ñêîëüæåíèÿïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé, îáñóæäàëèñü ðÿ�äîì àâòîðîâ, íà÷èíàÿ ñ èçâåñòíîé ðàáîòû Êóðäþ�ìîâà è Çàêñà, ñì., íàïðèìåð, [1; 18℄. Áûëî îòìå÷åíî,÷òî èñïîëüçóÿ äå�îðìàöèþ èçîõîðíîãî ñæàòèÿ (6),ÎÖÊ-ðåøåòêó ìîæíî ïåðåâåñòè â ãåêñàãîíàëüíóþñòðóêòóðó �, ïîêàçàííóþ íà ðèñóíêå á. Ïîýòîìó äëÿçàâåðøåíèÿ ïðåâðàùåíèÿ �! 
 íóæíî òîëüêî ïåðå�âåñòè ñòðóêòóðó � â ñòðóêòóðó 
 ñ ïîìîùüþ îòíîñè�òåëüíûõ ïîïåðå÷íûõ ñìåùåíèé ïëîòíîóïàêîâàííûõïëîñêîñòåé spm. Ýòè ñìåùåíèÿ ìû áóäåì íàçûâàòü�îíîííûì ïðåâðàùåíèåì �! 
.Â òàáë. 3 ìû óêàçûâàåì òðè âîçìîæíûõ ïóòè ýòî�ãî ïðåâðàùåíèÿ, íàçûâàåìûå (� ! 
)1, (� ! 
)2 è(�! 
)3, ïî àíàëîãèè ñ ïóòÿìè (
 ! ")1 è (
 ! ")2â òàáë. 1. Âîçìîæíû, êîíå÷íî, è äðóãèå ïóòè äàí�íîãî ïðåâðàùåíèÿ, è ðåàëèñòè÷íîñòü êàæäîãî ïóòèäîëæíà îöåíèâàòüñÿ ñ ïîìîùüþ ðàñ÷åòîâ ïîëíûõîáîáùåííûõ �óíêöèîíàëîâ �èíçáóðãà �Ëàíäàó, êàêîáñóæäàåòñÿ íèæå. Íî òàê æå, êàê â ñëó÷àå ïóòè(
 ! ")1 äëÿ ïðåâðàùåíèÿ 
 ! ", ïóòè ïðåâðàùå�íèÿ � ! 
, óêàçàííûå â òàáë. 3, êàæóòñÿ íàèáîëååðåàëèñòè÷íûìè. Äåéñòâèòåëüíî, íà ðèñóíêå á âèäíî,÷òî ñìåùåíèÿ âòîðîé è øåñòîé àòîìíûõ ïëîñêîñòåéäîëæíû ïåðåâîäèòü àòîìû èç ïîçèöèé rD ñîîòâåò�ñòâåííî â ïîëîæåíèÿ rB è rC . Åñòåñòâåííî îæèäàòü,÷òî îïòèìàëüíûìè ïóòÿìè äëÿ ýòîãî áóäóò ñìåùå�íèÿ â áëèæàéøèå èç âîçìîæíûõ ïîçèöèé äàííîãî òè�729



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009Òàáëèöà 3. Çíà÷åíèÿ ïîïåðå÷íûõ êîîðäèíàò àòîìîâ r â ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ ïðè �îíîííûõ ñìåùåíè-ÿõ (3) äëÿ ðàçëè÷íûõ ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ �! 
m Hm r�m r(�!
)1m r(�!
)2m r(�!
)3m r
m � p(n)01 h rA rA + u0 rA + u0 rA + u0 rA2 2h rD rD + u0 � 12sd1 rD + u0 � 12sd1 rD + u0 � 12sd1 rB3 3h rA rA + u0 � sd1 rA + u0 � sd2 rA + u0 � sd3 rC4 4h rD rD + u0 � 12sb1 rD + u0 + 12sb1 rD + u0 � 12sb1 rA5 5h rA rA + u0 + sd2 rA + u0 + sd3 rA + u0 + sd2 rB6 6h rD rD + u0 + 12sd1 rD + u0 + 12sd1 rD + u0 + 12sd1 rCïà; ýòî îïðåäåëÿåò âûáîð ñìåùåíèé âòîðîé è øåñòîéïëîñêîñòåé. Ñìåùåíèÿ òðåòüåé ïëîñêîñòè äîëæíûïåðåâîäèòü ïîçèöèè rA â áëèæàéøèå ïîçèöèè òè�ïà rC , è òðè âîçìîæíîñòè äëÿ ýòîãî ñîîòâåòñòâóþòòðåì ïóòÿì, (� ! 
)1, (� ! 
)2 èëè (� ! 
)3. Ïî�ñëå ýòîãî ñìåùåíèÿ ÷åòâåðòîé è ïÿòîé ïëîñêîñòåéäëÿ êàæäîãî èç ïóòåé îïðåäåëÿþòñÿ îäíîçíà÷íî, åñ�ëè ïðèíÿòü îïèñàííóþ âûøå ãèïîòåçó ìèíèìàëüíûõëîêàëüíûõ ñæàòèé, ò. å. ñ÷èòàòü, ÷òî ïðîòàñêèâàíèåàòîìîâ â ñîñåäíèõ ïëîñêîñòÿõ íàâñòðå÷ó äðóã äðóãó,ïðèâîäÿùåå ê èõ ñóùåñòâåííîìó ñáëèæåíèþ, âðÿäëè ñîîòâåòñòâóåò îïòèìàëüíîìó ïóòè ïðåâðàùåíèÿ.Îòìåòèì, ÷òî ïóòè (� ! 
)2 è (� ! 
)3 ãåîìåò�ðè÷åñêè ñõîäíû äðóã ñ äðóãîì è, âîçìîæíî, ÷òî îíèïîëíîñòüþ ýêâèâàëåíòíû. Îäíàêî �îðìàëüíîå äîêà�çàòåëüñòâî ýòîãî ïðè ëþáîì s ìîæåò ïîòðåáîâàòü èñ�ïîëüçîâàíèÿ êàêèõ-òî ïðåäïîëîæåíèé (íàïðèìåð, îïàðíîñòè ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé), è íèæå ìûýòó ýêâèâàëåíòíîñòü íå ïðåäïîëàãàåì.Çíà÷åíèå îáùåãî ñäâèãà ïëîñêîñòåé u0 = u0(s) âòàáë. 3 (êàê â òàáë. 1, 2) îïðåäåëÿåòñÿ èç óñëîâèÿíåèçìåííîñòè ïîëîæåíèÿ öåíòðà òÿæåñòè 6 ðàññìàò�ðèâàåìûõ àòîìîâ â õîäå ïðåâðàùåíèÿ: Pm pm = 0.Åñëè ýòî ñìåùåíèå u0 äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ(�! 
)n (ãäå n ðàâíî 1, 2 èëè 3) çàïèñûâàòü â âèäåu0 = u(�!
)n0 (s) = sp(n)0 ; (31)òî, ñîãëàñíî òàáë. 3, âåêòîðû p(n)0 äàþòñÿ òàêèìèâûðàæåíèÿìè:p(1)0 = 112b1 � 16b3; p(2)0 = �14b1;p(3)0 = 14b1: (32)Èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèÿ (31) è (32), ìû ìîæåìçàïèñàòü êîîðäèíàòû àòîìîâRm(s) â 6-àòîìíîé ýëå�

ìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, îïèñûâàåìîé òàáë. 3, â âèäå îá�ùåãî âûðàæåíèÿ (18), â êîòîðîì âåêòîðû pm äëÿòðåõ îáñóæäàåìûõ ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ äàþòñÿ òàêè�ìè âûðàæåíèÿìè.(�! 
)1 : p1 = p(1)0 ; p2 = p(1)0 � d1=2;p3 = p(1)0 � d1; p4 = p(1)0 � b1=2;p5 = p(1)0 + d2; p6 = p(1)0 + d1=2;(�! 
)2 : p1 = p(2)0 ; p2 = p(2)0 � d1=2;p3 = p(2)0 � d2; p4 = p(2)0 + b1=2;p5 = p(2)0 + d3; p6 = p(2)0 + d1=2;(�! 
)3 : p1 = p(3)0 ; p2 = p(3)0 � d1=2;p3 = p(3)0 � d3; p4 = p(3)0 � b1=2;p5 = p(3)0 + d2; p6 = p(3)0 + d1=2:
(33)

Çàìîðîæåííûå êðèòè÷åñêèå �îíîíû, îïèñûâàþ�ùèå ñìåùåíèÿ â òàáë. 3, èìåþò âîëíîâûå âåêòîðûk
, íîðìàëüíûå ê ïëîòíîóïàêîâàííûì ïëîñêîñòÿìòèïà (110) â ÎÖÊ-ðåøåòêå è (111) â �ÖÊ-ðåøåòêå,è äàþòñÿ âûðàæåíèÿìè òèïà (17), â ñîîòâåòñòâèè ñïåðèîäè÷íîñòüþ ýòèõ ñìåùåíèé ÷åðåç 6 ïëîñêîñòåé.Îöåíèì òåïåðü ìèíèìàëüíûå ìåæàòîìíûå ðàñ�ñòîÿíèÿ Rmin è ñáëèæåíèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåéÆ(s) = [1�Rnn(s)=Rnn(0)℄äëÿ îáñóæäàåìûõ ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ. Ïðèìåì äëÿïðîñòîòû, ÷òî ìåæïëîñêîñòíîå ðàññòîÿíèå h â õî�äå ïðåâðàùåíèÿ íå ìåíÿåòñÿ è èìååò çíà÷åíèåh
 = a
=p3, ñîîòâåòñòâóþùåå �ÖÊ-ñòðóêòóðå (çà�ìåòèì, ÷òî èçìåíåíèÿ ìåæïëîñêîñòíîãî ðàññòîÿíèÿh ïðè ÔÏ � ! 
 îáû÷íî äåéñòâèòåëüíî íåâåëè�êè; ýòî èëëþñòðèðóåòñÿ íèæå ñîîòíîøåíèÿìè (34)730



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :äëÿ æåëåçà). Òîãäà ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè â ñî�ñåäíèõ ïëîñêîñòÿõ åñòü Rnn = (h2 + r2)1=2, è äëÿíàõîæäåíèÿ åãî ìèíèìóìà Rmin íóæíî íàéòè ìè�íèìàëüíîå ïîïåðå÷íîå ðàññòîÿíèå r ìåæäó àòîìà�ìè â ñîñåäíèõ ïëîñêîñòÿõ m è m + 1, ò. å. çíà÷å�íèå rmin = jrm(s) � rm+1(s)jmin. Èñïîëüçóÿ ðèñó�íîê á, âûðàæåíèÿ äëÿ rm(s) â òàáë. 3, à òàêæå �îð�ìóëû (9), ìîæíî âèäåòü, ÷òî ýòè ìèíèìàëüíûå ðàñ�ñòîÿíèÿ äëÿ ïóòè (�! 
)1 ñîîòâåòñòâóþò àòîìàì âïëîñêîñòÿõ 3 è 4 èëè 5 è 6, à äëÿ ïóòåé (� ! 
)2 è(�! 
)3 � àòîìàì â ïëîñêîñòÿõ 2 è 3 èëè 5 è 6. Âîâñåõ ñëó÷àÿõ ýòîò ìèíèìóì äîñòèãàåòñÿ ïðè s = 3=7è ðàâåí rmin = a=p7. Â òî æå âðåìÿ â ñòðóêòóðàõ �è 
, ò. å. ïðè s = 0 è s = 1, ïîïåðå÷íûå ðàññòîÿíèÿìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè ðàâíû rnn(0) = a=2è rnn(1) = a=p3. Ïîýòîìó ìàêñèìàëüíîå ñáëèæåíèå1 � Rmin=Rnn(0) äëÿ âñåõ òðåõ ïóòåé ïðåâðàùåíèÿñîñòàâëÿåò Æmax � 0:06, ò. å. äîñòàòî÷íî ìàë�î. Òàêèìîáðàçîì, ýòè îöåíêè íå ïîçâîëÿþò ñ÷èòàòü êàêîé-òîîäèí èç ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ (� ! 
)n ïðåäïî÷òè�òåëüíûì, è ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ýíåðãåòè÷å�ñêèå õàðàêòåðèñòèêè âñåõ ýòèõ òðåõ ïóòåé ÿâëÿþòñÿñõîäíûìè.Âûøå îáñóæäàëñÿ òîëüêî ìèíèìàëüíûé âàðèàíòïðåâðàùåíèÿ � ! 
, â êîòîðîì, êðîìå �îíîííûõñìåùåíèé spm, ïðèñóòñòâóåò òîëüêî èçîõîðíîå ñæà�òèå u1 = �u2 = v. Â äåéñòâèòåëüíîñòè ýòîò ïåðå�õîä ìîæåò âêëþ÷àòü òàêæå âñåñòîðîííåå ñæàòèå u èðàñòÿæåíèå âäîëü ãåêñàãîíàëüíîé îñè u3. Äëÿ èëëþ�ñòðàöèè ïîëó÷àþùåãîñÿ ïðè ýòîì ðåàëüíîãî ìàñøòà�áà äå�îðìàöèé ìîæíî ñíîâà âîñïîëüçîâàòüñÿ îöåí�êàìè (22) äëÿ æåëåçà. Òîãäà ïîëíûå äå�îðìàöèè u�ïðè ÔÏ �! 
 èìåþò òàêèå çíà÷åíèÿ:u�!
1 = ln a
a�p2 = �0:124;u�!
2 = ln a
p32a� = 0:078;u�!
3 = ln h
h� = 0:019;u�!
 = ln 


� = �0:027; (34)
ãäå a
 = (4

)1=3 è h
 = a
=p3 � ñîîòâåòñòâåí�íî ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè è ðàññòîÿíèå ìåæäó ïëîòíî�óïàêîâàííûìè ïëîñêîñòÿìè â �ÖÊ-ñòðóêòóðå. Ñðàâ�íèâàÿ ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ u�!
� ñ äå�îðìàöèÿìèÁåéíà (30), ìû âèäèì, ÷òî ó÷åò âîçìîæíûõ ñêîëü�æåíèé ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé ïîçâîëÿåò ñó�ùåñòâåííî óìåíüøèòü çíà÷åíèÿ äå�îðìàöèé, íåîá�õîäèìûõ äëÿ îñóùåñòâëåíèÿ ÔÏ. Ïîýòîìó ðàññìîò�ðåííûå �îíîííî-äå�îðìàöèîííûå ïóòè ïðåâðàùå�íèÿ � ! 
, âêëþ÷àþùèå òàêèå ñêîëüæåíèÿ, êàæóò�

ñÿ íàìíîãî áîëåå ðåàëèñòè÷åñêèìè, ÷åì áåéíîâñêèé.Ñðàâíåíèå æå çíà÷åíèé u�!
� â îöåíêàõ (34) ñî çíà�÷åíèÿìè u
!"� è u�!"� â àíàëîãè÷íûõ îöåíêàõ (23)è (29) ïîêàçûâàåò, ÷òî ìàñøòàá äå�îðìàöèé u� ïðèïðåâðàùåíèÿõ � ! 
 è � ! " â æåëåçå ÿâëÿåòñÿñõîäíûì è ñóùåñòâåííî á�îëüøèì, ÷åì ïðè ïåðåõîäå
 ! ". Ïîýòîìó ìîæíî äóìàòü, ÷òî êèíåòè÷åñêèåáàðüåðû äëÿ ÔÏ ìåæäó ñòðóêòóðàìè ÎÖÊ è �ÖÊ,à òàêæå ìåæäó ÎÖÊ è �ÏÓ áëèçêè ïî âåëè÷èíå èçàìåòíî ïðåâûøàþò àíàëîãè÷íûå áàðüåðû äëÿ ïåðå�õîäîâ ìåæäó �ÖÊ- è �ÏÓ-ñòðóêòóðàìè.3. ÂÛ�ÀÆÅÍÈß ÄËß ��ÀÄÈÅÍÒÍÛÕÂÊËÀÄÎÂ Â ÔÓÍÊÖÈÎÍÀËÛ,ÎÏÈÑÛÂÀÞÙÈÅÔÎÍÎÍÍÎ-ÄÅÔÎ�ÌÀÖÈÎÍÍÛÅÏ�ÅÂ�ÀÙÅÍÈßÂ ýòîì ðàçäåëå ìû âûâåäåì ìèêðîñêîïè÷åñêèåâûðàæåíèÿ äëÿ ãðàäèåíòíûõ ÷ëåíîâ â ÎÔ�Ë, îïè�ñûâàþùèõ ñëàáîíåîäíîðîäíûå ñîñòîÿíèÿ íà ïóòèïðåâðàùåíèÿ. Äëÿ îïðåäåëåííîñòè, áóäåì èìåòü ââèäó îïèñàíèå ìåæ�àçíîé ãðàíèöû ìåæäó äâóìÿèçó÷àåìûìè �àçàìè, � è �0.Îáùåå âûðàæåíèå äëÿ îáîáùåííîãî �óíêöèîíà�ëà �èíçáóðãà �Ëàíäàó, çàâèñÿùåãî îò ìåäëåííî ìå�íÿþùèõñÿ ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ �p, ìîæíî çàïè�ñàòü êàê [8℄F = Z d3Rva "ff�pg+Xp;q g��pq r��pr��q# ; (35)ãäå va � îáúåì íà àòîì, à � è � � äåêàðòîâû èí�äåêñû, ïî êîòîðûì ïîäðàçóìåâàåòñÿ ñóììèðîâàíèå,åñëè îíè ïîâòîðÿþòñÿ. Ôóíêöèþ ff�pg â âûðàæå�íèè (35) (êîòîðàÿ â îáùåì ñëó÷àå èìååò ñìûñë ñâî�áîäíîé ýíåðãèè íà îäèí àòîì, à ïðè èñïîëüçóåìîìíèæå ïðåíåáðåæåíèè òåìïåðàòóðíûìè âêëàäàìè �ïðîñòî ýíåðãèè íà îäèí àòîì) ìû íàçûâàåì îäíîðîä�íîé ÷àñòüþ �óíêöèîíàëà, âòîðîå ñëàãàåìîå â êâà�äðàòíûõ ñêîáêàõ � ãðàäèåíòíûì ÷ëåíîì G, à âåëè�÷èíû g��pq â ýòîì ãðàäèåíòíîì ÷ëåíå � ãðàäèåíòíû�ìè êîý��èöèåíòàìè, è ýòè êîý��èöèåíòû çàâèñÿòîò ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ �p [8℄.Äëÿ ÎÔ�Ë, îïèñûâàþùèõ äè��óçèîííûå ïðå�âðàùåíèÿ, â êîòîðûõ ïàðàìåòðàìè ïðåâðàùåíèÿ �pÿâëÿþòñÿ ëîêàëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ 
(R) è àìïëè�òóäû êîíöåíòðàöèîííûõ âîëí �s(R) [8℄, ýòè ïàðà�ìåòðû îòëè÷íû îò ñâîèõ àñèìïòîòè÷åñêèõ çíà÷åíèé�p(�1) = �p(�) è �p(1) = �p(�0) òîëüêî â îáëàñòèìåæ�àçíîé ãðàíèöû, èìåþùåé ìèêðîñêîïè÷åñêóþòîëùèíó w = wipb. Îäíàêî ïðè îïèñàíèè ñòðóêòóð�731



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009íûõ ÔÏ, íàïðèìåð, ïðè ðàññìîòðåíèè îáðàçîâàíèÿâ �àçå � âêëþ÷åíèÿ äðóãîé �àçû �0 ìàêðîñêîïè÷å�ñêèõ ðàçìåðîâ L, àíàëîãè÷íàÿ ëîêàëèçàöèÿ èçìåíå�íèé â îáëàñòè ìåæ�àçíûõ ãðàíèö èìååò ìåñòî òîëü�êî äëÿ ïàðàìåòðà �îíîííûõ ñìåùåíèé s. Äëÿ äå��îðìàöèé æå u� òàêîé ëîêàëèçàöèè íåò è äëèíû èõíåîäíîðîäíîñòè èìåþò ïîðÿäîê ìàêðîñêîïè÷åñêèõðàçìåðîâ L [21℄. Ïîýòîìó ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðå�äåëåíèå äå�îðìàöèé u�(R) ìîæåò èçó÷àòüñÿ ìåòî�äàìè ìàêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè óïðóãîñòè íà îñíî�âå âûðàæåíèÿ äëÿ ¾îäíîðîäíîãî¿ âêëàäà ffu� ; sg â�îðìóëå (35), â êîòîðîì �îíîííûå ñìåùåíèÿ ìîæíîîïèñûâàòü ñòóïåí÷àòîé �óíêöèåé s(R), ðàâíîé åäè�íèöå âíóòðè âêëþ÷åíèÿ è íóëþ âíå åãî, ò. å. òàê æå,êàê îïèñûâàþòñÿ ëîêàëüíûå íàïðÿæåíèÿ ��(R) âàíàëîãè÷íûõ çàäà÷àõ òåîðèè óïðóãîñòè [21℄. Â òî æåâðåìÿ â îáëàñòè ìåæ�àçíûõ ãðàíèö ãðàäèåíòû u�âî âòîðîì ñëàãàåìîì (35) èìåþò ïîðÿäîê w=L îòíî�ñèòåëüíî ãðàäèåíòîâ s, ò. å. ïðåíåáðåæèìî ìàëû. Ïî�ýòîìó ãðàäèåíòíûé âêëàä â �óíêöèîíàë (35) îïðå�äåëÿåòñÿ òîëüêî ÷ëåíîì Gss, áèëèíåéíûì ïî rs, àêîý��èöèåíòû g��ss â ýòîì ÷ëåíå ìîæíî âû÷èñëÿòüìåòîäàìè, àíàëîãè÷íûìè ðàçâèòûì â ðàáîòå [8℄ äëÿäè��óçèîííûõ ïðåâðàùåíèé.Äëÿ ýòîãî çàìåòèì, âî-ïåðâûõ, ÷òî ñîîòíîøå�íèå (5) äëÿ èçìåíåíèÿ âåêòîðà ðåøåòêè Ri îòíîñè�òåëüíî åãî íà÷àëüíîãî çíà÷åíèÿ R0i íà ïóòè ïðåâðà�ùåíèÿ ìîæíî çàïèñàòü êàêRi �R0i = u+ s~pi: (36)Çäåñü ñëàãàåìîå u = ufu�g îïèñûâàåò ¾àêóñòè÷å�ñêîå¿ ñìåùåíèå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êàê öåëîãî,îïðåäåëÿåìîå äå�îðìàöèÿìè u� , à âòîðîå ñëàãàå�ìîå îïèñûâàåò îïòè÷åñêèå îòíîñèòåëüíûå ñìåùåíèÿïîäðåøåòîê, è åñëè âåêòîð Ri ïðèíàäëåæèò ïîäðå�øåòêå m, òî ~pi = ~pm.Äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ñëàáîíåîäíîðîäíûõ ñîñòî�ÿíèé àìïëèòóäà �îíîííûõ ñìåùåíèé s â âûðàæå�íèè (36) íå ïîñòîÿííà, à ÿâëÿåòñÿ ìåäëåííîìåíÿþ�ùåéñÿ �óíêöèåé êîîðäèíàò: s = s(Ri). Ïîýòîìó ïîë�íóþ ýíåðãèþ êðèñòàëëà E(Ri) = E[s(Ri)℄ ìîæíîðàçëîæèòü â ðÿä ïî ñòåïåíÿì ýòîé íåîäíîðîäíîñòè,ò. å. ïî ãðàäèåíòàì s. Äëÿ ýòîãî ðàçáèâàåì êðèñòàëëíà òàêèå îáëàñòè k ñ öåíòðàìè â òî÷êàõ Rk, ÷òî âïðåäåëàõ êàæäîé èç îáëàñòåé èçìåíåíèå �óíêöèès(Ri) = si ìàëî: jsi � skj � sk. Âñëåäñòâèå ìàëîñòèãðàäèåíòîâ s, ýòè îáëàñòè ìîæíî âçÿòü äîñòàòî÷íîáîëüøèìè. Òîãäà ïîëíóþ ýíåðãèþ E = EfRi(si)gìîæíî çàïèñàòü êàê

E =Xk �Ek + ÆEk�; Ek =Xi2k EfRi(sk)g;ÆEk =Xi2k hEfRi(si)g �EfRi(sk)gi; (37)ãäå âûðàæåíèå i 2 k îçíà÷àåò, ÷òî óçåë ðåøåòêè iïðèíàäëåæèò îáëàñòè k. Ïîäðåøåòêó mk êðèñòàë�ëà, ê êîòîðîé ïðèíàäëåæèò öåíòð îáëàñòè Rk, äëÿðàçíûõ îáëàñòåé k âûáèðàåì ñëó÷àéíûì îáðàçîì,à ðåçóëüòèðóþùèå âûðàæåíèÿ áóäåì óñðåäíÿòü ïîýòèì ïîäðåøåòêàì.Îáîçíà÷èì ðàçíîñòü Ri(si) � Ri(sk) êàê ÆRi, àðàçíîñòü Ri(sk)�Rk(sk) � êàê rik, è ðàçëîæèì ÆRiïî ñòåïåíÿì ãðàäèåíòîâ s äî âòîðîãî ïîðÿäêà:ÆRi� = ~pi� �r�ik(r�s)k + 12r�ikr
ik(r�
s)k� : (38)Çäåñü r� = �=�R�, r�
 = �2=�R��R
 , íèæíèé èí�äåêñ ¾k¿ ó ïðîèçâîäíûõ îçíà÷àåò, ÷òî ýòè ïðîèçâîä�íûå áåðóòñÿ ïðè çíà÷åíèè s = sk = s(Rk), è ó÷òåíûñîîòíîøåíèÿ �Ri=�si = ~pi è �2Ri=�s2i = 0, ñëåäóþ�ùèå èç óðàâíåíèÿ (36).�àçëàãàÿ äàëåå ðàçíîñòü ÆEk â �îðìóëå (37) ïîñòåïåíÿì ÆRi äî âòîðîãî ïîðÿäêà è âûðàæàÿ ýòè ÆRi÷åðåç ãðàäèåíòû s ïî �îðìóëå (38), ïîëó÷àåìÆEk =Xi2k �E�Ri� ~pi� �r�ik(r�s) + 12r�ikr
ik(r�
s)�++ 12 Xi;j2k �2E�Ri��Rj� ~pi�~pj�r
ik(r
s)rÆik(rÆs) == �1 +�2; (39)ãäå �1 � ïåðâàÿ, à �2 � âòîðàÿ ñóììà, è èíäåêñ ¾k¿ó âñåõ s = sk äëÿ êðàòêîñòè îïóùåí.Åñëè ïîäñòàâèòü ðàçëîæåíèå (39) â âûðàæåíèå(37), òî ïîëíàÿ ýíåðãèÿ E ïðèìåò âèä ñóììû ïîîáëàñòÿì k ñëàãàåìûõ, êàæäîå èç êîòîðûõ çàâèñèòòîëüêî îò îäíîãî çíà÷åíèÿ sk �óíêöèè s(R). Ïîýòî�ìó, èñïîëüçóÿ �îðìóëó Ýéëåðà �Ìàêëîðåíà (ñì., íà�ïðèìåð, [20℄), ýòó ñóììó ìîæíî ñâåñòè ê èíòåãðàëóïî íåïðåðûâíîé ïåðåìåííîé Rk, à âîçíèêàþùèå ïî�âåðõíîñòíûå âêëàäû ñî ñòàòèñòè÷åñêîé òî÷íîñòüþîòáðîñèòü. Èìåÿ ýòî â âèäó, ñëàãàåìîå �1 â �îðìó�ëå (39) óäîáíî ïðåîáðàçîâàòü ê âèäó ïîëíîé ïðîèç�âîäíîé ïî Rk è îñòàþùåãîñÿ ñëàãàåìîãî, áèëèíåéíî�ãî ïî rs:732



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :�1 =Xi2k ~pi�r� 24 sZ0 �E(s0)�Ri� r�ik(s0)ds0 ++ 12 �E�Ri� r�ik(s)r
ik(s)r
s35�� 12r
sr� "Xi2k �E�Ri� ~pi�r�ik(s)r
ik(s)# ; (40)ãäå r� = r�s � �=�s è, êàê è â �îðìóëå (39), s = sk.Ïîñëå ïåðåõîäà îò ñóììû ïî k ê èíòåãðàëó ïî�îðìóëå Ýéëåðà �Ìàêëîðåíà ïåðâîå ñëàãàåìîå â�îðìóëå (40) èñ÷åçíåò, à ñëîæåíèå âòîðîãî ñëàãàå�ìîãî ñ �2 â �îðìóëå (39) ïðèâîäèò ê òàêîìó âûðà�æåíèþ:ÆEk = 12Xi2k �E�Ri� ~pi�h(~pk��~pi�)r
ik+(~pk
�~pi
)r�iki��r�sr
s�� 12 Xi;j2k �2E�Ri��Rj� ~pi�~pj�r
ikrÆijr
srÆs; (41)ãäå âñå âåëè÷èíû ïî-ïðåæíåìó ñîîòâåòñòâóþòs = sk.Íàçîâåì ïåðâóþ ñóììó â âûðàæåíèè (41) âêëà�äîì ÆEk1, à âòîðóþ � âêëàäîì ÆEk2. ×òîáû óïðî�ñòèòü âûðàæåíèå ÆEk1, çàìåòèì, ÷òî ïðîèçâîäíàÿ�E=�Ri â ýòîì âûðàæåíèè èìååò ñìûñë ñèëû Fi,äåéñòâóþùåé íà àòîì i â êðèñòàëëå âñëåäñòâèå íà�ëè÷èÿ îäíîðîäíûõ îïòè÷åñêèõ ñìåùåíèé, îïèñûâàå�ìûõ âòîðûì ÷ëåíîì â �îðìóëå (36), è èç îäíîðîäíî�ñòè êðèñòàëëà ñëåäóåò, ÷òî ýòà ñèëà äëÿ âñåõ àòîìîâäàííîé ïîäðåøåòêè m îäèíàêîâà: Fi = Fm. Ïîýòî�ìó èçìåíåíèå ýíåðãèè íà îäèí àòîì (îáîçíà÷åííîé â�îðìóëå (35) êàê f) ïðè ìàëîì èçìåíåíèè ïàðàìåò�ðà s ðàâíî ñîâåðøàåìîé ïðè ýòîì ðàáîòå ñèë Fi ïîñìåùåíèþ àòîìîâ ÿ÷åéêè, ò. å. äàåòñÿ âûðàæåíèåìdf = �f�s ds = 1l lXm=1Fm � ~pmds: (42)Áóäåì äëÿ êðàòêîñòè ãîâîðèòü, ÷òî ñìåùåíèÿs~pm íàïðàâëåíû âäîëü 3l-êîìïîíåíòíîãî âåêòîðàqs = f~p1; : : : ~plg, à îñòàëüíûå 3l � 1 âîçìîæíûõîäíîðîäíûõ ñìåùåíèé íàïðàâëåíû âäîëü âåêòîðîâqr, îðòîãîíàëüíûõ qs: (qr ;qs) = 0. Ïîñêîëüêóïðè çàäàííîì ñìåùåíèè sqs êðèñòàëë îñòàåòñÿñâîáîäíûì äëÿ ñìåùåíèé sr ïî äðóãèì íàïðàâëå�íèÿì qr, îòíîñèòåëüíî ýòèõ äðóãèõ ñìåùåíèé åãîýíåðãèÿ èìååò ìèíèìóì: �f=�(srqr) = 0. Ïîýòîìóî÷åâèäíî, ÷òî ñèëà Fm â �îðìóëå (42) íàïðàâëåíà

ïî qs, ò. å. Fm = A~pm. Îïðåäåëÿÿ êîíñòàíòó A èçñîîòíîøåíèÿ (42), íàõîäèìFm = �f�s ~pml lXn=1 ~p2n!�1 : (43)Çàïèøåì òåïåðü êàæäûé èç âåêòîðîâ rik â âûðàæå�íèè (41) äëÿ ÆEk1 êàê rik = r+ s(~pm � ~pk), ãäå r �ðàçíîñòü êîîðäèíàò öåíòðîâ ÿ÷ååê, ê êîòîðûì ïðè�íàäëåæàò óçëû Ri è Rk, à s~pm è s~pk � áàçèñíûåâåêòîðû ýòèõ óçëîâ. Òîãäà ïîñëå ñóììèðîâàíèÿ ïî�ëó÷åííîãî âûðàæåíèÿ ïî Ri, ò. å. ïî r è m, ÷ëåíû,ëèíåéíûå ïî r, ñîêðàùàþòñÿ (èñïîëüçóåìûå îáëàñòèk ñ÷èòàåì ñèììåòðè÷íûìè îòíîñèòåëüíî çàìåíû ríà (�r)). Âûïîëíÿÿ äàëåå óïîìÿíóòîå óñðåäíåíèåïî âûáîðó ïîäðåøåòêè, ê êîòîðîé ïðèíàäëåæèò öåí�òðàëüíûé óçåëRk (ñ ó÷åòîì òîæäåñòâàPk ~pk = 0) èèñïîëüçóÿ âûðàæåíèå (43) äëÿ ïðîèçâîäíîé �E=�Riâ �îðìóëå (41), ïðèõîäèì ê ñëåäóþùåìó âûðàæå�íèþ äëÿ ÆEk1:ÆEk1 = �Nks�f�s lXm=1 ~pm�~pm� �� 24~p2m lXn=1 ~p2n!�1 + 1l 35r�sr�s; (44)ãäå Nk � ïîëíîå ÷èñëî óçëîâ (èëè àòîìîâ) â îáëà�ñòè k.�àññìîòðèì òåïåðü âêëàä ÆEk2 â �îðìóëå (41).Åñëè çàïèñàòü ñîìíîæèòåëü r
ik â ýòîì âêëàäå â âèäåñóììû äâóõ ñëàãàåìûõ, ÷åòíîãî è íå÷åòíîãî îòíîñè�òåëüíî çàìåíû èíäåêñà i íà j:r
ik = 12 h(r
ik + r
jk) + r
iji ;òî ïîñëå ñóììèðîâàíèÿ ïî i è j ïåðâîå ñëàãàåìîåèñ÷åçíåò âñëåäñòâèå íå÷åòíîñòè îòíîñèòåëüíî çàìå�íû i íà j îñòàþùåãîñÿ ñîìíîæèòåëÿ. Çàìåòèì òàê�æå, ÷òî âòîðàÿ ïðîèçâîäíàÿ ýíåðãèè ïî Ri� è Rj�â �îðìóëå (41) åñòü ìàòðèöà ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõA��ij , �óðüå-êîìïîíåíòà êîòîðîé åñòü äèíàìè÷åñêàÿìàòðèöà êðèñòàëëà D(k) íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ:�2E�Ri��Rj� = A��ij = A��mn(rij); (45)D��mn(k) =Xr A��mn(rij) exp(�ik � rij): (46)Çäåñü âåêòîð (Ri�Rj) îòíîñèòåëüíîãî ñìåùåíèÿ óç�ëîâ i è j îáîçíà÷åí êàê rij = r + s~pi � s~pj , ãäå r �733



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009ðàññòîÿíèå ìåæäó öåíòðàìè ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê, às~pi = s~pm è s~pj = s~pn � áàçèñíûå âåêòîðû, ñîîòâåò�ñòâóþùèå óçëàì Ri è Rj . Òàêèì îáðàçîì, ñëàãàåìîåÆEk2 â �îðìóëå (41) ìîæíî çàïèñàòü êàêÆEk2 == �Nk4l Xr;m;nA
Æmn(rij)~pm
 ~pnÆr�ijr�ijr�sr�s; (47)ãäå ìû ó÷ëè, ÷òî ìàòðèöà ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõA
Æmn(rij ) çàâèñèò òîëüêî îò ðàññòîÿíèÿ r ìåæäó öåí�òðàìè ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê, òàê ÷òî ðàññìàòðèâàå�ìûé âêëàä ïðîïîðöèîíàëåí ïîëíîìó ÷èñëó òàêèõÿ÷ååê â îáëàñòè k, ðàâíîìó Nk=l.Ïåðåõîäÿ òåïåðü â âûðàæåíèè (37) îò ñóììèðî�âàíèé ïî îáëàñòÿì k è ïî ÷èñëó óçëîâ ðåøåòêè Niê èíòåãðèðîâàíèþ ïî îáúåìó d3R ïî ñîîòíîøåíèþdNi = d3R=va, ïîëó÷àåì âûðàæåíèå âèäà (35), â êî�òîðîì êîý��èöèåíò g��ss äàåòñÿ �îðìóëîég��ss = � 14l Xr;m;nA
Æmn(rij)~pm
 ~pnÆr�ijr�ij �� s�f�s lXm=1 ~pm�~pm� 24~p2m lXn=1 ~p2n!�1 + 1l 35 : (48)Âûðàæåíèå (35) ñ �p = �q = s è ãðàäèåíò�íûì êîý��èöèåíòîì (48) äàåò îáùåå óðàâíåíèå äëÿãðàäèåíòíîé ïîïðàâêè ê îáîáùåííîìó �óíêöèîíà�ëó �èíçáóðãà �Ëàíäàó â ïðîèçâîëüíîì ñëàáî íåîä�íîðîäíîì ñîñòîÿíèè, è â ýòîì îáùåì ñëó÷àå ïåð�âîå è âòîðîå ñëàãàåìûå â �îðìóëå (48) ìîãóò èìåòüñõîäíûé ïîðÿäîê âåëè÷èíû. Îäíàêî â �èçè÷åñêèõïðèëîæåíèÿõ íàñ èíòåðåñóþò íå ïðîèçâîëüíûå ñî�ñòîÿíèÿ, à òîëüêî òàêèå, êîòîðûå ïðèáëèæåííî èëèòî÷íî ñîîòâåòñòâóþò ñîñòîÿíèþ ðàâíîâåñèÿ êðèñòàë�ëà íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ è â êîòîðûõ îäíîðîäíûåñèëû, äåéñòâóþùèå íà êàæäûé àòîì, ìàëû. Òàê,ñòðóêòóðà ðàâíîâåñíûõ ìåæ�àçíûõ ãðàíèö îïðåäå�ëÿåòñÿ âàðèàöèîííûìè óðàâíåíèÿìè, ñîîòâåòñòâóþ�ùèìè ìèíèìèçàöèè �óíêöèîíàëà (35) îòíîñèòåëüíîðàñïðåäåëåíèé ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ �p(R) [8℄,è â ýòèõ óðàâíåíèÿõ îäíîðîäíûå ñèëû, ïðîïîðöèî�íàëüíûå ïðîèçâîäíûì �f=��p, ñòðîãî êîìïåíñèðó�þòñÿ ãðàäèåíòíûìè ÷ëåíàìè, ïðîïîðöèîíàëüíûìèâòîðûì ïðîèçâîäíûì r���p, ò. å. èìåþò âòîðîé ïî�ðÿäîê ìàëîñòè ïî ïàðàìåòðó íåîäíîðîäíîñòè a=w.Ïîýòîìó â èíòåðåñóþùèõ íàñ �èçè÷åñêèõ ïðèëîæå�íèÿõ ðåàëèçóþòñÿ òîëüêî òàêèå ðàñïðåäåëåíèÿ ïàðà�ìåòðîâ s è u� , â êîòîðûõ âòîðîå ñëàãàåìîå â �îðìó�ëå (48) ìàë�î è ìîæåò áûòü îòáðîøåíî. Ïîñëå îòáðà�ñûâàíèÿ ýòîãî âòîðîãî ÷ëåíà ãðàäèåíòíûå êîý��è�

öèåíòû (48) ìîæíî êîìïàêòíî âûðàçèòü ÷åðåç ïðî�èçâîäíûå îò äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû (46) ïî êîìïî�íåíòàì âîëíîâîãî âåêòîðà k ïðè k ! 0:g��ss = 14l �2�k��k� "Xm;n ~pm
D
Æmn(k)~pnÆ#k!0 : (49)4. ÎÖÅÍÊÈ ��ÀÄÈÅÍÒÍÎ�Î ×ËÅÍÀ ÂÎÁÎÁÙÅÍÍÎÌ ÔÓÍÊÖÈÎÍÀËÅ�ÈÍÇÁÓ��À�ËÀÍÄÀÓ ÄËß ÏÅ�ÅÕÎÄÀ�! " ÌÅÒÎÄÎÌ ÈÍÒÅ�ÏÎËßÖÈÈÌÀÒ�ÈÖÛ ÑÈËÎÂÛÕ ÏÎÑÒÎßÍÍÛÕÍÀ ÏÓÒÈ Ï�ÅÂ�ÀÙÅÍÈßÌàòðèöó ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ êðèñòàëëà íà ïó�òè ïðåâðàùåíèÿ, âõîäÿùóþ â �îðìóëû (46) è (48),ìîæíî âû÷èñëÿòü ìåòîäàìè ab initio, íàïðèìåð, îïè�ñàííûìè â ðàáîòå [12℄. Îäíàêî äëÿ ìàòåðèàëîâ, èìå�þùèõ ïðàêòè÷åñêèé èíòåðåñ, â ÷àñòíîñòè, äëÿ æåëå�çà è åãî ñïëàâîâ, òàêèå ðàñ÷åòû ñëîæíû è íå ñëèø�êîì íàäåæíû. Íàìíîãî áîëåå ïðîñòûìè è íàäåæ�íûìè ìîãóò áûòü îöåíêè ýòîé ìàòðèöû íà îñíîâåòåõ èëè èíûõ èíòåðïîëÿöèé èìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ äàííûõ äëÿ íà÷àëüíîé è êîíå÷íîé �àç. Âýòîì ðàçäåëå ìû èëëþñòðèðóåì âîçìîæíîñòü òàêîéèíòåðïîëÿöèè íà ïðèìåðå ïåðåõîäà � ! " èç ÎÖÊ-â �ÏÓ-�àçó.Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ýòîé èíòåðïîëÿöèè óäîáíî èñ�ïîëüçîâàòü êîâàðèàíòíîå îïèñàíèå ìàòðèö ñèëî�âûõ ïîñòîÿííûõ A(rij), èñïîëüçîâàâøååñÿ â ðàáî�òàõ [15; 16℄ äëÿ �ÏÓ-ðåøåòîê, êîòîðîå ÿâíî ó÷èòû�âàåò ñèììåòðèþ èçó÷àåìîãî êðèñòàëëà. Âñëåäñòâèåýòîé ñèììåòðèè, êàæäûé âåêòîð ñìåùåíèÿ rij ïðè�íàäëåæèò êàêîé-òî çâåçäå n âåêòîðîâ ðåøåòêè (ò. å.âåêòîðîâ, ïåðåõîäÿùèõ äðóã â äðóãà ïðè îïåðàöèÿõñèììåòðèè êðèñòàëëà): rij = (Ri � Rj)np, ãäå èí�äåêñ ¾p¿ íóìåðóåò ðàçíûå âåêòîðû çâåçäû n. Ïðèýòîì âêëàä A��(Rnp) â ìàòðèöó ñèëîâûõ ïîñòîÿí�íûõ îò âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ ñ îòíîñèòåëüíûì ñìå�ùåíèåì Rnp ìîæåò âûðàæàòüñÿ òîëüêî ÷åðåç ñàìýòîò âåêòîð Rnp è êàêèå-òî òåíçîðû èëè âåêòî�ðû, õàðàêòåðèçóþùèå ñèììåòðèþ êðèñòàëëà. Òàê,â �ÏÓ-êðèñòàëëå, åñëè çàïèñàòü âåêòîð Rnp â âèäåñóììû ïîïåðå÷íîé è ïðîäîëüíîé êîìïîíåíò:Rnp = rnp +Hnp; (50)ãäå âåêòîðHnp íàïðàâëåí âäîëü ãåêñàãîíàëüíîé îñè
 (îñè z), à rnp ëåæèò â áàçîâîé ïëîñêîñòè xy, òî ñà�ìîå îáùåå âûðàæåíèå äëÿ ìàòðèöû A��(Rnp) = A��npèìååò âèä [15℄734



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :A��np = an"n�pn�p + bn"Æ��? + 
n"Æ��zz ++ dn"(n�pnz�p + nz�p n�p ) + en""?��Ip; (51)ãäå ñêàëÿðíûå âåëè÷èíû an"; bn"; 
n"; dn" è en" ÿâëÿ�þòñÿ ïàðàìåòðàìè Áîðíà �Êàðìàíà, np èëè nzp �åäèíè÷íûé âåêòîð íàïðàâëåíèÿ rnp èëè Hnp:np = rnprn ; nzp = HnpHn ; (52)Æ?�� � ñèìâîë Êðîíåêåðà äëÿ ïîïåðå÷íûõ êîìïîíåíò,ò. å. äëÿ � è �, ðàâíûõ x èëè y; òåíçîð Æzz�� ðàâåí 1ïðè � = � = z è íóëþ ïðè äðóãèõ � è �; ñëàãàå�ìûå ñ an ïðèñóòñòâóþò â �îðìóëå (51) òîëüêî ïðèrn 6= 0, à ñëàãàåìûå ñ dn � òîëüêî ïðè Hn 6= 0.Âêëàä ïîñëåäíåãî ñëàãàåìîãî �îðìóëû (51) (â êîòî�ðîì "?�� = �"?�� � åäèíè÷íûé àíòèñèììåòðè÷íûéòåíçîð ïîïåðå÷íûõ êîìïîíåíò, à ñìûñë âåëè÷èíûIp = �1 îáúÿñíÿåòñÿ â ðàáîòå [15℄) â ãðàäèåíòíûéêîý��èöèåíò (48) îáðàùàåòñÿ â íóëü, è íèæå ýòîñëàãàåìîå íå ðàññìàòðèâàåòñÿ.Äëÿ äàëüíåéøåãî áóäóò íóæíû òàêæå ÿâíûåâûðàæåíèÿ âåêòîðîâ Rnp, èñïîëüçóåìûõ ïðèïîñòðîåíèè ìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ (51) â�ÏÓ-êðèñòàëëå, òàê êàê àíàëîãè÷íûå âåêòîðûáóäóò èñïîëüçîâàòüñÿ è â äâóõïîäðåøåòî÷íûõêðèñòàëëàõ íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ �! ". Îáîçíà÷èìîòíîñèòåëüíîå ñìåùåíèå àòîìîâ â ïîäðåøåòêàõ k èl (ãäå èíäåêñ ¾k¿ èëè ¾l¿ îçíà÷àåò ïîäðåøåòêó Aèëè B), ñîîòâåòñòâóþùåå çâåçäå n, êàêRklnp = (Rk �Rl)np;âåêòîðû Rnp ñ Hnp = �mh íàçîâåì äëÿ êðàòêîñòè¾âåêòîðû áàçîâîé ïëîñêîñòè òèïà m¿ è îáîçíà÷àåìêàê Rnpfmg; à â ìàòðèöå A(rij) áóäåì ó÷èòûâàòüâêëàäû îò âçàèìîäåéñòâèé òîëüêî íå ñëèøêîì äàëå�êèõ ñîñåäåé (êàê ýòî îáû÷íî è äåëàåòñÿ); ýòî ñîîòâåò�ñòâóåò m � 2 [15, 16℄. Òîãäà ðàçíîñòè RAAnp è RBBnpâûðàæàþòñÿ ÷åðåç âåêòîðû Rnpf0g èëè Rnpf2g, àðàçíîñòè RABnp = �RBAnp � ÷åðåç âåêòîðû Rnpf1g.Ïðè ýòîì âåêòîðû �ÏÓ-ðåøåòêèRnp = R"npfmg äëÿ9 áëèæàéøèõ ñîñåäåé äàþòñÿ âûðàæåíèÿìè [15, 16℄f0g : R"0 = 0; R"2p = �bs; R"4p = �2h;R"6p = �3ds; R"8p = �2bs;f1g : R"1p = �ds � h; R"3p = 2ds � h;R"5p = �ds � bs�1 � h;R"9p = �ds � 2bs � h;f2g : R"4p = �2h; R"7p = �bs � 2h; (53)
ãäå (�ds � bs�1) îçíà÷àåò (�ds + bs�1) èëè(�ds � bs+1), à âåêòîðû bs, ds è h � òå æå, ÷òî

â �îðìóëàõ (7)�(10) è â òàáë. 2. Òàêèì îáðàçîì,êîîðäèíàöèîííûå ñ�åðû ñ n, ðàâíûì 1, 2, 3, 4, 5, 6,7, 8 è 9, âêëþ÷àþò ñîîòâåòñòâåííî 6, 6, 6, 2, 12, 6,12, 6 è 12 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; ~R29" = 5 + 2
: (54)Çäåñü ââåäåí ãåîìåòðè÷åñêèé ïàðàìåòð 
 == (
2=8a2 � 1=3), êîòîðûé õàðàêòåðèçóåò ìàñøòàáîòêëîíåíèé ãåêñàãîíàëüíîãî îòíîøåíèÿ 
=a îòèäåàëüíîãî çíà÷åíèÿ (8=3)1=2 è îáû÷íî ìàë; òàê,äëÿ �ÏÓ-æåëåçà, ïî îöåíêå (22), 
 � �0:013, à äëÿ�ÏÓ-êîáàëüòà 
 � �0:005 [17℄.Äëÿ ÎÖÊ- è �ÖÊ-êðèñòàëëîâ êîâàðèàíòíûå âû�ðàæåíèÿ äëÿ ìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ A��np óäîá�íî âûðàæàòü ÷åðåç ñëåäóþùèå òåíçîðû T è S, îòðà�æàþùèå êóáè÷åñêóþ ñèììåòðèþ ðåøåòêè:T��
Æ = 3Xs=1 e�
se�
se

seÆ
s �* 3Xs=1 e�
se�
se

seÆ
s+ ;S��
Æ"� = 3Xs=1 e�
se�
se

seÆ
se"
se�
s ��* 3Xs=1 e�
se�
se

seÆ
se"
se�
s+ ; (55)
ãäå e
1, e
2 èëè e
3 � îðò ãëàâíîé îñè x
, y
 èëè z
ðàññìàòðèâàåìîãî êóáè÷åñêîãî êðèñòàëëà. Âòîðûåñëàãàåìûå â �îðìóëå (55) ñîîòâåòñòâóþò óñðåäíå�íèþ ïî âñåì îðèåíòàöèÿì êðèñòàëëà, à âû÷èòàíèåýòèõ ñðåäíèõ ïîçâîëÿåò âûäåëÿòü ¾ñîáñòâåííî àíè�çîòðîïíûå¿ âêëàäû â A��np . Ñàìè ýòè ñðåäíèå ïðîñòîâûðàæàþòñÿ ÷åðåç ñèììåòðè÷íûå êîìáèíàöèè ñèì�âîëîâ Êðîíåêåðà Æ�� , â ÷àñòíîñòè:* 3Xs=1 e�
se�
se

seÆ
s+ == 15�Æ��Æ
Æ + Æ�
Æ�Æ + Æ�ÆÆ�
�: (56)Äëÿ ïóòè ïåðåõîäà � ! ", ðàññìîòðåííî�ãî â ðàçä. 2.2, ïëîòíîóïàêîâàííûå ïëîñêîñòèÎÖÊ-ðåøåòêè, íîðìàëüíûå ê âåêòîðó (e
2 � e
3),ïåðåõîäÿò â àíàëîãè÷íûå ïëîñêîñòè �ÏÓ-ðåøåòêè,íîðìàëüíûå ê ãåêñàãîíàëüíîé îñè 
. Â ýòîì ñëó÷àåâåêòîðû e
s â �îðìóëàõ (55) ñâÿçàíû ñ îðòàìè e1,e2 è e3 îñåé x, y è z, èñïîëüçóåìûõ íàìè â �îðìóëàõ(10), (29), (50)�(52) è íèæå, òàêèì îáðàçîì:e
1 = e1; e
2 = e2 + e3p2 ; e
3 = e2 � e3p2 : (57)735



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009Ñ èñïîëüçîâàíèåì òåíçîðîâ (55) ñàìîå îáùååâûðàæåíèå äëÿ ìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõA��(Rnp) = A��np â ÎÖÊ- èëè �ÖÊ-êðèñòàëëåìîæíî çàïèñàòü êàêA��np = ann�pn�p + bnÆ�� + 
nT��
Æn
pnÆp ++ dn�T�
Æ"n�p + T �
Æ"n�p�n
pnÆpn"p ++ enS��
Æ"�n
pnÆpn"pn�p + fn�S�
Æ"��n�p ++ S�
Æ"��n�p�n
pnÆpn"pn�pn�p; (58)ãäå np = Rnp=Rnp � åäèíè÷íûé âåêòîð â íàïðàâ�ëåíèè Rnp, à ñêàëÿðíûå âåëè÷èíû an, bn, 
n, dn,en è fn ÿâëÿþòñÿ ïàðàìåòðàìè Áîðíà �Êàðìàíà.Çàìåòèì, ÷òî íåîáõîäèìîñòü âêëþ÷åíèÿ â âûðàæå�íèå (58) äâóõ ïîñëåäíèõ ÷ëåíîâ ìîæåò ïðîÿâèòüñÿòîëüêî äëÿ íàèìåíåå ñèììåòðè÷íûõ âåêòîðîâ Rnp,ñîîòâåòñòâóþùèõ âåñüìà óäàëåííûì ñîñåäÿì. Â òîæå âðåìÿ ïðè ó÷åòå âçàèìîäåéñòâèé òîëüêî â ïÿòèèëè ìåíüøåì ÷èñëå êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð (èñïîëü�çóåìîì äëÿ îïèñàíèÿ èìåþùèõñÿ äàííûõ î �îíîí�íûõ ñïåêòðàõ [22�25℄) â âûðàæåíèè (58) äîñòàòî÷íîó÷åñòü òîëüêî ïåðâûå ÷åòûðå ÷ëåíà, ò. å. ïîëîæèòüen = fn = 0, ÷òî è äåëàåòñÿ íèæå. Ïðè ýòîì ¾êî�âàðèàíòíûå¿ ïàðàìåòðû Áîðíà �Êàðìàíà an � dn â�îðìóëå (58) ñâÿçàíû ñ ¾íåêîâàðèàíòíûìè¿ ïàðà�ìåòðàìè �n � 
n, èñïîëüçóåìûìè â ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ ðàáîòàõ [22�24℄, ïðîñòûìè ñîîòíîøåíèÿìè, óêà�çàííûìè â Ïðèëîæåíèè A.Ïðèâåäåì åùå àíàëîãè÷íûå (53) ÿâíûå âûðàæå�íèÿ äëÿ âåêòîðîâ ÎÖÊ-ðåøåòêè Rnp = R�np, ñîîò�âåòñòâóþùèõ ïÿòè áëèæàéøèì ñîñåäÿì. Ýòè âåêòî�ðû ïîëó÷àþòñÿ â ðåçóëüòàòå ïðèìåíåíèÿ âñåõ îïåðà�öèé êóáè÷åñêîé ñèììåòðèè P̂
 ê ñëåäóþùèì âåêòî�ðàì R�n: R�np = P̂
R�n; R�1 = �12 ; 12 ; 12� ;R�2 = (1; 0; 0);R�3 = (1; 1; 0); R�4 = �32 ; 12 ; 12� ;R�5 = (1; 1; 1): (59)Çäåñü êîìïîíåíòû âåêòîðîâ äàíû â åäèíèöàõ ïîñòî�ÿííîé ÎÖÊ-ðåøåòêè a� è â ñèñòåìå ãëàâíûõ îñåéýòîé ðåøåòêè x
, y
, z
, à çâåçäû âåêòîðîâ R�np ñ n,ðàâíûì 1, 2, 3, 4 è 5, âêëþ÷àþò ñîîòâåòñòâåííî 8, 6,12, 24 è 8 âåêòîðîâ.Ïîñëå çàâåðøåíèÿ ïðåâðàùåíèÿ � ! " êàæäûéèç âåêòîðîâ R�lp ÎÖÊ-ðåøåòêè, îïèñûâàåìûé �îð�ìóëàìè (59), ïåðåõîäèò â êàêîé-òî èç âåêòîðîâ R"mp

�ÏÓ-ðåøåòêè, îïèñûâàåìûé �îðìóëàìè (53). Ïðèïðîìåæóòî÷íûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ s è u� âåê�òîðû, êîòîðûå â ðåçóëüòàòå ïðåâðàùåíèÿ ïåðåéäóòèç çâåçäû R�l â çâåçäó R"m, áóäóò äëÿ êðàòêîñòèîáîçíà÷àòüñÿ êàê Rl�;m"p (s) = Rnp(s). Ýòè âåêòîðûîïðåäåëÿþò çíà÷åíèÿ ìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõA�� [Rnp(s)℄ = A��np (s) â âûðàæåíèè (48) äëÿ ãðàäè�åíòíîãî ÷ëåíà. Òðàåêòîðèè è çâåçäû ýòèõ âåêòîðîâíà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ �! " îáñóæäàþòñÿ íèæå.Çàìåòèì òåïåðü, ÷òî ïîëíûå èçìåíåíèÿ îòíîñè�òåëüíûõ ïîëîæåíèé Rnp(s) ïðè îáñóæäàåìîì ïðå�âðàùåíèè äëÿ áîëüøèíñòâà àòîìîâ íåâåëèêè, îñî�áåííî äëÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé, âçàèìîäåéñòâèÿ êî�òîðûõ âíîñÿò îñíîâíîé âêëàä â ìàòðèöó ñèëîâûõïîñòîÿííûõ. Ýòî âèäíî êàê èç äîñòàòî÷íî ìàëûõçíà÷åíèé âåêòîðîâ �îíîííûõ ñìåùåíèé pm è äå��îðìàöèé u� â �îðìóëàõ (26)�(29), òàê è èç ïðè�âîäèìûõ íèæå ÿâíûõ âûðàæåíèé äëÿ òðàåêòîðèéRnp(s). Ïîýòîìó ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî è ïîë�íûå èçìåíåíèÿ êàæäîé èç ìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿí�íûõ A��np âäîëü ýòèõ òðàåêòîðèé áóäóò íå ñëèøêîìâåëèêè, è ýòè èçìåíåíèÿ ìîæíî èíòåðïîëèðîâàòüêàêèìè-òî ïðîñòûìè çàâèñèìîñòÿìè, íàïðèìåð, ëè�íåéíûì èçìåíåíèåì ñ ïàðàìåòðîì �îíîííûõ ñìåùå�íèé s êàæäîãî èç ïàðàìåòðîâ Áîðíà �Êàðìàíà, âõî�äÿùèõ â ýòó ìàòðèöó, ìåæäó çíà÷åíèåì ýòîãî ïà�ðàìåòðà â ÎÖÊ-�àçå, ñîîòâåòñòâóþùèì íà÷àëüíûìòî÷êàì Rnp(0) òðàåêòîðèé Rnp(s), è åãî çíà÷åíè�åì â �ÏÓ-�àçå, ñîîòâåòñòâóþùèì êîíå÷íûì òî÷êàìRnp(1) òðàåêòîðèé Rnp(s). Òîãäà, åñëè îïèñûâàòüêàæäóþ èç ìàòðèö A��np (s) íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ êà�êèì-òî ðàçóìíûì êîâàðèàíòíûì âûðàæåíèåì, êîòî�ðîå ïåðåõîäèò â �îðìóëó (58) â ÎÖÊ-�àçå è â �îð�ìóëó (51) â �ÏÓ-�àçå, à çíà÷åíèÿ êàæäîãî èç ïà�ðàìåòðîâ Áîðíà �Êàðìàíà â ýòîì âûðàæåíèè îïðå�äåëÿòü èç óêàçàííîé âûøå ëèíåéíîé èíòåðïîëÿöèèïî ïàðàìåòðó ïðåâðàùåíèÿ s, òî ïîëó÷àåìûå ðåçóëü�òàòû ìîãóò ðàçóìíî îïèñûâàòü èçìåíåíèÿ ïîëíîéìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ, ðàâíîé ñóììå ìàò�ðèö A��np ïî âñåì ó÷èòûâàåìûì âåêòîðàì Rnp.Â êà÷åñòâå òàêîé èíòåðïîëÿöèè ìàòðèöû A��np íàîáñóæäàåìîì ïóòè ïðåâðàùåíèÿ � ! " ìîæíî èñ�ïîëüçîâàòü ñëåäóþùåå âûðàæåíèå, êîòîðîå ñîîòâåò�ñòâóåò ó÷åòó ïåðâûõ ÷åòûðåõ ñëàãàåìûõ â �îðìó�ëå (51) äëÿ �ÏÓ-�àçû è ïåðâûõ òðåõ ñëàãàåìûõ â�îðìóëå (58) äëÿ ÎÖÊ-�àçû:A��np (s) = A�� [Rnp(s)℄ = Ann�?n�?+BnÆ��? +CnÆ��zz ++Dn(n�?n�z + n�zn�?) +Enn�z n�z ++ FnT��
Æn
nÆ: (60)Çäåñü n = Rnp=Rnp � åäèíè÷íûé âåêòîð íàïðàâëå�736



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :íèÿ Rnp = Rnp(s); n�? èëè n�z � êîìïîíåíòà âåêòîðàn, íàïðàâëåííàÿ íîðìàëüíî èëè ïàðàëëåëüíî îñè z;à òåíçîð T��
Æ äàåòñÿ âûðàæåíèåì (55), â êîòîðîìâåêòîðû e
s âûðàæåíû ÷åðåç îðòû es èñïîëüçóåìûõíàìè îñåé x, y è z ïî �îðìóëàì (57). Êàæäûé èç ïà�ðàìåòðîâ An, : : : ,Fn íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ìåíÿåòñÿñ s ëèíåéíî, êàê îïèñàíî âûøå, íàïðèìåð:An(s) = A�n + (A"n �A�n)s;Fn(s) = F�n + (F "n � F�n )s; (61)ãäå âåðõíèé èíäåêñ ¾�¿ èëè ¾"¿ îçíà÷àåò çíà÷åíèåäàííîãî ïàðàìåòðà â ÎÖÊ- èëè â �ÏÓ-�àçå. Ïðèýòîì äëÿ çâåçäû n = (l�;m"), âêëþ÷àþùåé âåêòîðûRl�;m"p (s), ïðåäåëüíûå çíà÷åíèÿ A�n�F�n è A"n�F "n â�îðìóëàõ (61) âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ïàðàìåòðû al� 
lè am" � dm" â �îðìóëàõ (58) è (51) òàê:A�n = D�n = E�n = al; B�n = C�n = bl;F�n = 
l; A"n = am"(R2m"=r2m");B"n = bm"; C"n = 
m";D"n = dm"(R2m"=rm"Hm"); E"n = F "n = 0; (62)ãäå Rm" = jR"mj, à rm" èëè Hm", êàê è â �îðìóëàõ(50)�(53), îçíà÷àåò ìîäóëü ïîïåðå÷íîé èëè ïðîäîëü�íîé êîìïîíåíòû âåêòîðà R"m. Îöåíêè ïàðàìåòðîâA�n �F�n è A"n�F "n äëÿ æåëåçà èç èìåþùèõñÿ ýêñïå�ðèìåíòîâ ïðèâîäÿòñÿ â Ïðèëîæåíèè B.Âèä òðàåêòîðèé Rnp(s) íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ� ! ", îïèñàííîì â ðàçä. 2.2, õàðàêòåðèçóåòñÿòàáë. 4. Â ýòîé òàáëèöå óêàçàíû 16 ðàçëè÷íûõ çâåçän, êîòîðûì ïðèíàäëåæàò âåêòîðû Rl�;m"np (s) ñ l îò1 äî 5, ò. å. âñå âåêòîðû, ïîëîæåíèÿ êîòîðûõ âÎÖÊ-�àçå ñîîòâåòñòâóþò ïÿòè áëèæàéøèì ñîñåäÿìè îïèñûâàþòñÿ �îðìóëàìè (59). Â òàáë. 4 zn � ïîë�íîå ÷èñëî ýêâèâàëåíòíûõ âåêòîðîâ Rnp â êàæäîéçâåçäå, à fmg � òèï áàçîâîé ïëîñêîñòè äëÿ ýòèõâåêòîðîâ, êîòîðûé îïðåäåëåí òàê æå, êàê â �îðìó�ëàõ (53) äëÿ �ÏÓ-ðåøåòêè, è íà îáñóæäàåìîì ïóòèïðåâðàùåíèÿ �! " ýòîò òèï íå ìåíÿåòñÿ. Èç òàáëè�öû ñëåäóåò, ÷òî êàæäàÿ çâåçäà l ÎÖÊ-�àçû íà ïó�òè ïðåâðàùåíèÿ ðàñùåïëÿåòñÿ íà íåñêîëüêî çâåçä nñ ìåíüøèìè zn â ñîîòâåòñòâèè ñ ïîíèæåíèåì ñèì�ìåòðèè êðèñòàëëà. Ïðè ýòîì äëÿ âñåõ òðàåêòîðèé(l�;m"), êðîìå (4�; 5"), íà÷àëüíàÿ è êîíå÷íàÿ çâåç�äû, l� è m", îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþò çâåçäó âåêòî�ðîâ Rnp(s) íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ. Â òî æå âðåìÿâåêòîðû ñ òðàåêòîðèÿìè òèïà (4�; 5") ðàñïàäàþòñÿíà äâå çâåçäû ðàçíîé ñèììåòðèè, èç êîòîðûõ îäíàâ òàáë. 4 îáîçíà÷åíà ñèìâîëîì (4; 5; a) è íîìåðîìn = 10, à äðóãàÿ � ñèìâîëîì (4; 5; b) è íîìåðîì

Òàáëèöà 4. Òèïû çâåçä n, ÷èñëî âåêòîðîâ â êàæ-äîé èç íèõ zn è òèï áàçîâîé ïëîñêîñòè fmg äëÿòðàåêòîðèé Rnp(s) = Rl�;m"p íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ�! "n (l�;m") zn fmg1 (1,1) 4 {1}2 (1,2) 4 {0}3 (2,1) 2 {1}4 (2,2) 2 {0}5 (2,3) 2 {1}6 (3,3) 4 {1}7 (3,4) 2 {2}8 (3,5) 4 {1}9 (3,6) 2 {0}10 (4,5,a) 4 {1}11 (4,5,b) 4 {1}12 (4,6) 4 {0}13 (4,7) 8 {2}14 (4,9) 4 {1}15 (5,7) 4 {2}16 (5,8) 4 {0}n = 11. Ýòè äâå çâåçäû âêëþ÷àþò ñëåäóþùèå ¾íà�÷àëüíûå¿ è ¾êîíå÷íûå¿ âåêòîðû Rl�np è Rm"np :R4�10p = ��32 ; 0;� 1p2� a�;R5"10p = ��a"2 ; 5a"2p3 ;�h"� ;R4�11p = ��12 ;p2;� 1p2� a�;R5"11p = ��3a"2 ;� a"2p3 ;�h"� ; (63)
ãäå êîìïîíåíòû âñåõ âåêòîðîâ äàíû â èñïîëü�çóåìîé íàìè ñèñòåìå êîîðäèíàò ñ îñüþ z, íîð�ìàëüíîé ê ïëîòíîóïàêîâàííûì ïëîñêîñòÿì, àa� èëè a" è h" = 
"=2 � ïàðàìåòðû ÎÖÊ- èëè�ÏÓ-ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè.Äëÿ èëëþñòðàöèè âèäà âåêòîðîâ Rnp â ðàçëè÷�íûõ çâåçäàõ n òàáë. 4, óêàæåì òàêæå àíàëîãè÷�íûå (53) âûðàæåíèÿ äëÿ êîìïîíåíò ýòèõ âåêòîðîââ ÎÖÊ-�àçå R�np ïðè n � 9 (â åäèíèöàõ a�):8 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 737



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009fm = 0; 2g: R�0 = 0;R�2p = ��12 ;� 1p2 ; 0� ;R�4p = �� 1; 0; 0�; R�7p = �0; 0;�p2� ;R�9p = �0;�p2; 0�;fm = 1g: R�1p = ��12 ; 0;� 1p2� ;R�3p = �0; 1p2 ;� 1p2� ;R�5p = �0;� 1p2 ;� 1p2� ;R�6p = ��1; 1p2 ;� 1p2� ;R�8p = ��1;� 1p2 ;� 1p2� :
(64)

Òàê æå, êàê è â ñëó÷àå �ÏÓ-ðåøåòîê, îáñóæäàâ�øåìñÿ â ðàáîòå [15℄, íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ �! " êðè�ñòàëë ñîäåðæèò äâå ýêâèâàëåíòíûå ïîäðåøåòêè, A èB, óêàçàííûå â òàáë. 2. Ïîýòîìó 6-ðÿäíóþ äèíàìè�÷åñêóþ ìàòðèöó D(k) â �îðìóëàõ (46) è (49) ìîæíîçàïèñàòü â âèäå áëîêîâ 3-ðÿäíûõ ìàòðèö Dmn òàêæå, êàê â �îðìóëå (13) ñòàòüè [15℄: DAA DABD�AB D�AA ! ==  Af0gk +Af2gk Af1gkAf1g�k Af0g�k +Af2g�k ! : (65)Çäåñü 3-ðÿäíûå ìàòðèöû Afmgk îïðåäåëåíû ñîîòíî�øåíèÿìè Afmgk;�� = Xn2fmgA��nkfmg;A��nkfmg =Xp A��np e�ikRnpfmg; (66)à ñèìâîë n 2 fmg îçíà÷àåò, ÷òî âåêòîðû Rnpfmg âçâåçäå n èìåþò òèï áàçîâîé ïëîñêîñòè fmg, óêàçàí�íûé â òàáë. 4.Èñïîëüçóÿ �îðìóëû (65) è (66) äëÿ D(k) è âûðà�æåíèÿ (26)�(28) äëÿ âåêòîðîâ pm, âûðàæåíèå (49)äëÿ ãðàäèåíòíîãî êîý��èöèåíòà g��ss ìîæíî çàïè�ñàòü â ñëåäóþùåì ÿâíîì âèäå:g��ss = 164 ~d1
 ~d1Æ0� Xnp2f1gA
ÆnpR�npR�np �� Xnp2f0;2gA
ÆnpR�npR�np1A : (67)

Çäåñü, êàê è â �îðìóëå (5), ~d1 îçíà÷àåò T123d1 ñ âåê�òîðîì d1, äàâàåìûì ñîîòíîøåíèåì (7), à îáîçíà÷å�íèå np 2 f1g èëè np 2 f0; 2g ó çíàêà ñóììû îçíà÷àåòñóììèðîâàíèå ïî âñåì âåêòîðàìRnp çâåçä n ñ òèïîìáàçîâîé ïëîñêîñòè f1g èëè òèïàìè f0g è f2g.Ñîîòíîøåíèÿ (67) è (60)�(62) âìåñòå ñ ÿâíûìèâûðàæåíèÿìè äëÿ òðàåêòîðèé Rnp(s), äàâàåìûìè�îðìóëàìè (5) è òàáë. 2, 4, ðåøàþò ïîñòàâëåííóþ çà�äà÷ó èíòåðïîëÿöèè ãðàäèåíòíîãî êîý��èöèåíòà g��ssäëÿ ëþáûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ s è u� íà ïóòè ïðå�âðàùåíèÿ �! ".Äëÿ ïðîñòîòû è îïðåäåëåííîñòè âûøå èñïîëü�çîâàëîñü îáû÷íîå ãàðìîíè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå äëÿìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ, à òåìïåðàòóðíûå àí�ãàðìîíè÷åñêèå ý��åêòû íå ðàññìàòðèâàëèñü. Â äåé�ñòâèòåëüíîñòè æå â îáëàñòè îáñóæäàåìûõ ñòðóêòóð�íûõ ÔÏ òåìïåðàòóðíûå ý��åêòû ÷àñòî ñòàíîâÿò�ñÿ çàìåòíûìè, ÷òî íàáëþäàåòñÿ, íàïðèìåð, â �î�íîííûõ ñïåêòðàõ æåëåçà âáëèçè òåìïåðàòóðû ÔÏ� ! 
, T�!
 = 1184 K [30℄. Òåîðåòè÷åñêîå îïèñà�íèå �îíîíîâ ïðè íàëè÷èè íåìàëîé àíãàðìîíè÷íî�ñòè ÿâëÿåòñÿ îòäåëüíîé è ñëîæíîé çàäà÷åé. Îäíàêîèìåþùèéñÿ îïûò èññëåäîâàíèé ïîäîáíûõ ïðîáëåì,â ÷àñòíîñòè, äëÿ ïåðåõîäîâ òèïà ñìåùåíèÿ â ñåãíå�òîýëåêòðèêàõ (ñì., íàïðèìåð, [31℄), ïîêàçûâàåò, ÷òîîñíîâíûå ïîíÿòèÿ è ñîîòíîøåíèÿ, èñïîëüçîâàâøèå�ñÿ âûøå, âêëþ÷àÿ ìàòðèöó ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ èñâîéñòâà åå ñèììåòðèè, îáû÷íî ñîõðàíÿþòñÿ è ïðèó÷åòå àíãàðìîíè÷åñêèõ ý��åêòîâ, íåñìîòðÿ íà âîç�íèêíîâåíèå òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé è àíîìàëü�íóþ ìàëîñòü íåêîòîðûõ èç ýëåìåíòîâ ýòîé ìàòðè�öû. Ïîýòîìó ìîæíî îæèäàòü, ÷òî ïîëó÷åííûå âûøåâûðàæåíèÿ äëÿ ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ, âêëþ�÷àÿ (67), áóäóò ñïðàâåäëèâû è ïðè íàëè÷èè çàìåò�íûõ àíãàðìîíè÷åñêèõ ý��åêòîâ, õîòÿ ýòè âîïðîñûòðåáóþò, êîíå÷íî, ñïåöèàëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ.5. ÎÖÅÍÊÈ ÕÀ�ÀÊÒÅ�ÈÑÒÈÊÌÅÆÔÀÇÍÎÉ ��ÀÍÈÖÛ ÌÅÆÄÓÔÅ��ÈÒÎÌ È ÖÅÌÅÍÒÈÒÎÌ Â ÑÒÀËßÕÂ ýòîì ðàçäåëå ìû èñïîëüçóåì îïèñàííûå âû�øå ðåçóëüòàòû è ðàçâèòûå â ðàáîòå [8℄ ìåòîäûðàñ÷åòîâ ñâîéñòâ ìåæ�àçíûõ ãðàíèö íà îñíîâåÎÔ�Ë (35) äëÿ îöåíîê õàðàêòåðèñòèê ðàâíîâåñ�íûõ ìåæ�àçíûõ ãðàíèö ìåæäó �åððèòîì è öå�ìåíòèòîì â ñòàëÿõ. Ïðè ýòîì â êà÷åñòâå ìîäåëèîáû÷íîãî öåìåíòèòà Fe3C, ñîäåðæàùåãî 16 àòîìîââ îðòîðîìáè÷åñêîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå è îïèñàí�íîãî, íàïðèìåð, â ðàáîòå [27℄, ìû áóäåì ðàññìàò�ðèâàòü åãî ìåòàñòàáèëüíóþ ìîäè�èêàöèþ, ãåêñàãî�738



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :íàëüíûé êàðáèä Fe3C ñ ÷åòûðüìÿ àòîìàìè â ýëåìåí�òàðíîé ÿ÷åéêå ("-öåìåíòèò), ïîäðîáíî îïèñàííûé âðàáîòå [14℄. Â íåé îáñóæäàëîñü, ÷òî èñïîëüçîâàíèå"-öåìåíòèòà â êà÷åñòâå ìîäåëè îáû÷íîãî öåìåíòèòàìîæåò áûòü îïðàâäàííûì êàê âñëåäñòâèå áëèçîñòèýòèõ ñòðóêòóð [27, 28℄, òàê è â ñâÿçè ñ òåì, ÷òî �à�çîâûå ïåðåõîäû ìåæäó àóñòåíèòîì èëè �åððèòîì(íåóïîðÿäî÷åííûìè òâåðäûìè ðàñòâîðàìè óãëåðî�äà â �ÖÊ- èëè ÎÖÊ-æåëåçå) è öåìåíòèòîì, âåðî�ÿòíî, ïðîèñõîäÿò ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íóþ ñòðóêòóðó"-öåìåíòèòà [27℄. Ïîýòîìó õàðàêòåðèñòèêè ìåæ�àç�íûõ ãðàíèö �åððèò�öåìåíòèò è �åððèò�"-öåìåíòèòìîãóò áûòü áëèçêèìè.Â îòëè÷èå îò ÷èñòî ñòðóêòóðíûõ ÔÏ, îáñóæ-äàâøèõñÿ âûøå, ïåðåõîäû ìåæäó �åððèòîì è öå�ìåíòèòîì (èëè "-öåìåíòèòîì) ÿâëÿþòñÿ ñòðóêòóð�íî-äè��óçèîííûìè, ò. å. ñîïðîâîæäàþòñÿ ïåðåðàñ�ïðåäåëåíèåì óãëåðîäà ïî ïîðàì âíåäðåíèÿ. Åñëèîáîçíà÷èòü ñðåäíåå çàïîëíåíèå ïîðû òèïà � ñ êî�îðäèíàòîé r� êàê 
� = hn(r�)i, òî â �åððèòåýòè çàïîëíåíèÿ íå óïîðÿäî÷åíû è âåñüìà ìàëû:
� = 
 < 10�3 [32℄. Â "-öåìåíòèòå Fe3C, íàïðîòèâ,åñòü òðè ãåîìåòðè÷åñêè ýêâèâàëåíòíûå ïîäðåøåòêèîêòàýäðè÷åñêèõ ïîð, èç êîòîðûõ îäíà ïîäðåøåòêà(ñ � = a) îáîãàùåíà, à äâå äðóãèå (ñ � = b è � = d)îáåäíåíû óãëåðîäîì. Ýòî óïîðÿäî÷åííîå ðàñïðåäå�ëåíèå óãëåðîäà ìîæíî îïèñûâàòü òðåìÿ ¾óãëåðîäíû�ìè¿ ïàðàìåòðàìè 
, � è �, ââåäåííûìè â ðàáîòå [14℄(è äëÿ êðàòêîñòè îáîçíà÷àåìûìè íèæå êàê �r), ãäå
 � ñðåäíåå çàïîëíåíèå âñåõ ïîð, à �, � � ïàðàìåòðûïîðÿäêà, ò. å. àìïëèòóäû êîíöåíòðàöèîííûõ âîëí.Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî ñòðóêòóð�íî-äè��óçèîííîãî ÔÏ ïàðàìåòðû ïðåâðàùåíèÿ �pâ �óíêöèîíàëå (35) âêëþ÷àþò êàê ñòðóêòóðíûå ïà�ðàìåòðû s è u� , òàê è óãëåðîäíûå �r. Â òî æåâðåìÿ îáùèå ìåòîäû, ðàçâèòûå â ðàáîòå [8℄, ïîç�âîëÿþò ðàññ÷èòûâàòü õàðàêòåðèñòèêè ìåæ�àçíûõãðàíèö äëÿ ÎÔ�Ë (35) ñ ëþáûì ÷èñëîì ïàðàìåò�ðîâ �p. Ïðè ýòîì, êàê îòìå÷àëîñü â ðàçä. 3, èçìå�íåíèÿ äå�îðìàöèé u� â îáëàñòè ìåæ�àçíûõ ãðà�íèö, âîîáùå ãîâîðÿ, ïðåíåáðåæèìî ìàëû, à ñàìèýòè çíà÷åíèÿ u� ìîæíî îïðåäåëÿòü ìåòîäàìè ìà�êðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè óïðóãîñòè, îïèñàííûìè âðàáîòå [21℄. Ïîýòîìó ñòðóêòóðà ðàññìàòðèâàåìîéìåæ�àçíîé ãðàíèöû îïðåäåëÿåòñÿ òîëüêî ÷åòûðü�ìÿ �óíêöèÿìè �p(R) â ÎÔ�Ë (35): �îíîííûì ïà�ðàìåòðîì s è òðåìÿ óãëåðîäíûìè ïàðàìåòðàìè �r.Ïðè ýòîì íà ¾�åððèòíîé¿ ñòîðîíå ìåæ�àçíîé ãðà�íèöû (ò. å. ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà ïðåâðà�ùåíèÿ s â òàáë. 2) ïàðàìåòðû óãëåðîäíîãî óïîðÿäî�÷åíèÿ � è � îáðàùàþòñÿ â íóëü (àíàëîãè÷íî èñ÷åç�íîâåíèþ íàìàãíè÷åííîñòè ñî ñòîðîíû �ÏÓ-�àçû íà

ïóòè ÎÖÊ!�ÏÓ-ïðåâðàùåíèÿ â æåëåçå [4℄), è â âû�ðàæåíèè (35) îñòàþòñÿ òîëüêî äâà íåíóëåâûõ ïàðà�ìåòðà �p: �îíîííûé ïàðàìåòð s = s(R) è ñðåäíååçàïîëíåíèå ïîð 
 = 
(R).Îáùàÿ òåîðèÿ ðàâíîâåñíûõ ìåæ�àçíûõ ãðàíèöíà îñíîâå ÎÔ�Ë (35) ðàçâèòà â ðàáîòå [8℄. Ïðèâåäåìíåîáõîäèìûå ñîîòíîøåíèÿ èç ðàáîòû [8℄. �àññìàòðè�âàåòñÿ ïëîñêàÿ ìåæ�àçíàÿ ãðàíèöà, ïåðïåíäèêóëÿð�íàÿ åäèíè÷íîìó âåêòîðó n0, òàê ÷òî �óíêöèè �p(R)â ÎÔ�Ë (35) çàâèñÿò òîëüêî îò îäíîé êîîðäèíàòû� = (n0R). Äëÿ ðàâíîâåñíîé ìåæ�àçíîé ãðàíèöûýòè �óíêöèè �p äîëæíû ìèíèìèçèðîâàòü âûðàæå�íèå (35) ïðè ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ, ñîîòâåòñòâóþùèõïåðåõîäó êàæäîãî �p(�) ïðè � ! �1 â åãî çíà÷åíèåäëÿ îäíîé èç îäíîðîäíîé �àç, ðàçäåëÿåìûõ ìåæ�àç�íîé ãðàíèöåé, â íàøåì ñëó÷àå � â çíà÷åíèå äëÿ �åð�ðèòà èëè "-öåìåíòèòà. Â ðàáîòå [8℄ ïîêàçàíî, ÷òî åñ�ëè óðàâíåíèå (35) âêëþ÷àåò m �óíêöèé �p (â íàøåìñëó÷àå m = 4), òî âîçíèêàþùóþ ïðè ìèíèìèçàöèèâûðàæåíèÿ (35) ñèñòåìó äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâ�íåíèé äëÿ m �óíêöèé �p(�) ìîæíî ñâåñòè ê íåêîòî�ðîé ðåäóöèðîâàííîé ñèñòåìå (m � 1) óðàâíåíèé, âêîòîðîé (m� 1) ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ �p ñ p > 1ñ÷èòàþòñÿ �óíêöèÿìè êàêîãî-òî îäíîãî èç ýòèõ ïà�ðàìåòðîâ, �1. Â êà÷åñòâå ýòîãî �1 íàì áóäåò óäîáíîâûáèðàòü ïàðàìåòð �îíîííûõ ñìåùåíèé s. Òîãäà ðå�äóöèðîâàííàÿ ñèñòåìà ñîñòîèò èç òðåõ äè��åðåíöè�àëüíûõ óðàâíåíèé äëÿ �óíêöèé �r(s), âèä êîòîðûõ(äëÿ ñëó÷àåâ m = 2 è m = 3) èëëþñòðèðóåòñÿ àíà�ëîãè÷íûìè óðàâíåíèÿìè (66) è (71) èç ðàáîòû [8℄. Â÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ ýòè ñèñòåìû óðàâíåíèé ìîæíîðåøàòü ëèáî èòåðàöèîííûì ìåòîäîì, îïèñàííûì âðàáîòå [9℄, ëèáî ìåòîäîì ïðÿìîé ìèíèìèçàöèè �óíê�öèîíàëà (35), îïèñàííûì â ðàáîòå [11℄.Ïðè èçâåñòíûõ �óíêöèÿõ �r(s) êîîðäèíàòíàÿ çà�âèñèìîñòü s(�) îïðåäåëÿåòñÿ óðàâíåíèåì, àíàëîãè÷�íûì óðàâíåíèþ (70) èç ðàáîòû [8℄� = �1 + sZs1 ds0(G=~
)1=2: (68)Çäåñü �1 � òî÷êà îòñ÷åòà êîîðäèíàòû �, êîòîðàÿîïðåäåëÿåòñÿ âûáîðîì ñîîòâåòñòâóþùåãî åé çíà÷å�íèÿ s1 (ìîæíî, íàïðèìåð, ïîëîæèòü �1 = 0 äëÿs1 = 0:5). Ôóíêöèÿ ~
 = ~
(s0) â �îðìóëå (68) åñòü îä�íîðîäíàÿ ÷àñòü òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà íàîäèí àòîì æåëåçà, êîòîðàÿ ñâÿçàíà ñ îäíîðîäíûìâêëàäîì f â �óíêöèîíàë (35) ñîîòíîøåíèåì òèïà(63) èç ðàáîòû [8℄. Òàê, â ñòðóêòóðàõ, â êîòîðûõ íàîäèí àòîì æåëåçà ïðèõîäèòñÿ îäíà ïîðà âíåäðåíèÿäëÿ óãëåðîäà (â ÷àñòíîñòè, â "-öåìåíòèòå), ~
 ñâÿçà�739 8*



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009íî ñ f è ñðåäíèì çàïîëíåíèåì ïîð 
 òàê æå, êàê âóðàâíåíèè (63) èç ðàáîòû [8℄:~
 = f � f0 � �0(
� 
0); (69)ãäå èíäåêñ ¾0¿ ó êàæäîé èç �óíêöèé îçíà÷àåò ååçíà÷åíèå âäàëè îò ìåæ�àçíîé ãðàíèöû, ò. å. ïðè� ! �1, à �0 = (�f=�
)0 � ðàâíîâåñíîå çíà�÷åíèå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà óãëåðîäà. ÔóíêöèÿG = G(s0) â óðàâíåíèè (68) ñîîòâåòñòâóåò ãðàäè�åíòíîìó âêëàäó â âûðàæåíèå (35) è äàåòñÿ âûðàæå�íèåì, àíàëîãè÷íûì óðàâíåíèÿì (65), (76) èç ðàáî�òû [8℄:G(s) = gss + 2Xr gsr _�r +Xr;r0 grr0 _�r _�r0 : (70)Çäåñü òî÷êà îçíà÷àåò äè��åðåíöèðîâàíèå ïî s:_�r = d�r=ds, à gpq èìååò ñìûñë ý��åêòèâíîãî ãðà�äèåíòíîãî êîý��èöèåíòà äëÿ ìåæ�àçíîé ãðàíèöûäàííîé îðèåíòàöèè n0 è âûðàæàåòñÿ ÷åðåç êîý��è�öèåíòû g��pq â âûðàæåíèè (35) êàêgpq = gpq(n0) = n�0 g��pq n�0 : (71)Íàêîíåö, ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ìåæ�àçíîé ãðàíè�öû � äàåòñÿ âûðàæåíèåì, àíàëîãè÷íûì �îðìóëå(71) èç ðàáîòû [8℄:� = 2va 1Z0 ds(G~
)1=2; (72)ãäå G è ~
 � òå æå, ÷òî â �îðìóëå (68).Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ïîëíîãî ðàñ÷åòà ñâîéñòâìåæ�àçíûõ ãðàíèö ïî �îðìóëàì (68)�(72) íóæíîèìåòü ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè fè ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ g��pq â �óíêöèîíà�ëå (35) â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðîâ s è �r ïðè óïî�ìÿíóòûõ âûøå çàäàííûõ çíà÷åíèÿõ äå�îðìàöèé u�â îáëàñòè ìåæ�àçíûõ ãðàíèö. Âñå ýòè âûðàæåíèÿìîæíî íàõîäèòü èç ðàñ÷åòîâ ab initio èëè íà îñíî�âå ìîäåëåé. Òàê, çàâèñèìîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè fîò óãëåðîäíûõ ïàðàìåòðîâ �r íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ(s; u�) ìîæíî ðàññ÷èòûâàòü íà îñíîâå ìîäåëåé, èñ�ïîëüçîâàííûõ â ðàáîòàõ [14; 33; 34℄ äëÿ âçàèìîäåé�ñòâèé àòîìîâ óãëåðîäà â �åððèòå è â "-öåìåíòèòå.Çàâèñèìîñòè f îò ñòðóêòóðíûõ ïàðàìåòðîâ ïðåâðà�ùåíèÿ s è u� ìîæíî âû÷èñëÿòü ìåòîäàìè ab initio,êàê â ðàáîòàõ [3; 4; 6℄. Ôîíîííûå ãðàäèåíòíûå êî�ý��èöèåíòû g��ss ìîæíî ðàññ÷èòûâàòü òàê, êàê îá�ñóæäàëîñü â ðàçä. 4, à óãëåðîäíûå êîý��èöèåíòûg��rr0 � òàê, êàê îáñóæäàëîñü â ðàáîòå [8℄ è èëëþ�ñòðèðóåòñÿ â ðàçä. 5.3, è ò. ä. Îäíàêî òàêèå ðàñ÷åòû

âûõîäÿò çà ðàìêè íàñòîÿùåé ðàáîòû. Ïîýòîìó íè�æå ìû îãðàíè÷èìñÿ òîëüêî íåêîòîðûìè îöåíêàìè èîáñóæäåíèåì ìàñøòàáà ðàçëè÷íûõ âêëàäîâ â õàðàê�òåðèñòèêè ìåæ�àçíûõ ãðàíèö, îïèñûâàåìûå ñîîòíî�øåíèÿìè (68)�(72).5.1. Îöåíêà áàðüåðà ïðåâðàùåíèÿ �! "Ïðè ðàñ÷åòàõ ab initio îäíîðîäíûõ ÷ëåíîâ ÎÔ�Ë(àíàëîãè÷íûõ �óíêöèè ~
 â �îðìóëå (69)), îïèñûâà�þùèõ ïåðåõîä � ! " èç ÎÖÊ- â �ÏÓ-�àçó â ìîäå�ëÿõ, ó÷èòûâàþùèõ òîëüêî äâà ïàðàìåòðà ïðåâðàùå�íèÿ (ýêâèâàëåíòíûå íàøèì ïàðàìåòðàì �îíîííûõñìåùåíèé s è èçîõîðíîãî ñæàòèÿ v), äëÿ áàðèÿ [3℄è äëÿ æåëåçà ïîä äàâëåíèåì [4℄ áûëè ïîñòðîåíû ïî�âåðõíîñòè (ðåëüå�û) �óíêöèè ~
(s; v). Äîëèíà ýòîãîðåëüå�à, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïðåîäîëåíèþ ìèíèìàëü�íûõ áàðüåðîâ ~
(s; v) ïðè ïåðåõîäå èç îäíîé �àçû âäðóãóþ, â îäíîðîäíûõ ìîäåëÿõ [3, 4℄ ðàññìàòðèâàåò�ñÿ êàê ïóòü ïðåâðàùåíèÿ. Â ðàñ÷åòàõ [3, 4℄ áûëî íàé�äåíî, ÷òî ïàðàìåòð v â ýòîé äîëèíå ìåíÿåòñÿ ñ s ïðè�áëèçèòåëüíî ëèíåéíî, à ïðî�èëü áàðüåðà ïðåâðàùå�íèÿ ~
(s) = ~
[s; v(s)℄, âîçíèêàþùèé ïðè ïîäñòàíîâêåýòîãî v(s) â ~
(s; v), èìååò ïðîñòóþ �îðìó, ñîîòâåò�ñòâóþùóþ ãëàäêîìó ñøèâàíèþ â îáëàñòè s � 0:5äâóõ ïàðàáîë, îïèñûâàþùèõ êâàäðàòè÷íîå âîçðàñòà�íèå ~
(s) êàê îò åãî ìèíèìóìà ïðè s = 0, ò. å. �àçû �,òàê è îò åãî ìèíèìóìà ïðè s = 1, ò. å. �àçû ". Åñòå�ñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî è â îáñóæäàåìîé íàìèçàäà÷å î ìåæ�àçíîé ãðàíèöå ��"-öåìåíòèò ðåøåíèÿâàðèàöèîííûõ óðàâíåíèé �r(s), îïèñûâàþùèå ðàñ�ïðåäåëåíèå óãëåðîäà ïî ïîðàì, òîæå ïëàâíî çàâèñÿòîò s, à ïðî�èëè ~
(s) = f [s; �r(s)℄, âîçíèêàþùèå ïðèïîäñòàíîâêå ýòèõ �r(s) â âûðàæåíèå ~
(s; �r) â �îð�ìóëå (69), òàêæå ÿâëÿþòñÿ ãëàäêèìè �óíêöèÿìè îòs, ñõîäíûìè ïî �îðìå ñ ïðî�èëÿìè àíàëîãè÷íûõ�óíêöèé ~
 â ðàñ÷åòàõ [3, 4℄. Òîãäà ìîæíî ïðåäïî�ëîæèòü, ÷òî ïðîñòàÿ ïîëèíîìèàëüíàÿ èíòåðïîëÿöèÿ�óíêöèè ~
(s), ïðàâèëüíî îïèñûâàþùàÿ åå óïîìÿíó�òûé êâàäðàòè÷íûé ðîñò âáëèçè s = 0 è s = 1, ò. å.âûðàæåíèå~
 = s22 (1� s)2 [
� + (
" � 
�)s℄ ; (73)ãäå 
� = (d2 ~
=ds2)s=0, à 
" = (d2 ~
=ds2)s=1, ìîæåòäîñòàòî÷íî õîðîøî îïèñûâàòü çàâèñèìîñòü ~
(s) íàâñåì ïóòè ïðåâðàùåíèÿ. Çíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòîâ
� è 
" â �îðìóëå (73) ìîæíî îöåíèòü èç äàííûõî �îíîííûõ ñïåêòðàõ â �- è "-æåëåçå, àíàëîãè÷íîòîìó, êàê ýòî äåëàëîñü â ðàçä. 4 äëÿ ãðàäèåíòíûõêîý��èöèåíòîâ gss. Â êà÷åñòâå íóëåâîãî ïðèáëèæå�íèÿ äëÿ òàêèõ îöåíîê ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî êàê740



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :ïðèñóòñòâèå óãëåðîäà â îáñóæäàåìûõ ñòàëÿõ, òàê èíàëè÷èå óïîìèíàâøèõñÿ äå�îðìàöèé u� â îáëàñòèìåæ�àçíûõ ãðàíèö, íå ñëèøêîì ñèëüíî âëèÿþò íàèíòåðåñóþùèå íàñ ¾æåñòêîñòè¿ äëÿ îòíîñèòåëüíûõñìåùåíèé ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé æåëåçà èâ �åððèòå, è â "-öåìåíòèòå. Òîãäà èçìåíåíèå ýíåð�ãèè ~
(s) ïðè �îíîííûõ ñìåùåíèÿõ (3) ñ àìïëèòó�äàìè pm, äàâàåìûìè �îðìóëàìè (27) è (28), ïðèìàëûõ s ïðîñòî âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ÷àñòîòó ! �î�íîííîãî êîëåáàíèÿ T1 â òî÷êå N çîíû ÁðèëëþýíàÎÖÊ-æåëåçà [3, 4℄, à ïðè ìàëûõ (1� s) ýòî ~
(s) àíà�ëîãè÷íî ñâÿçàíî ñ ÷àñòîòîé ïîïåðå÷íîãî (ïîëÿðèçî�âàííîãî íîðìàëüíî ãåêñàãîíàëüíîé îñè) îïòè÷åñêîãî�îíîíà â òî÷êå � çîíû Áðèëëþýíà �ÏÓ-æåëåçà [15℄:(1) s! 0 : ~
(s) = s2 ~d21M!2T1(N)=8;(2) s! 1 : ~
(s) = (1� s)2d21M!2O?(�)=8: (74)Çäåñü, ñîãëàñíî �îðìóëàì (5), (9) è ðèñóíêó, ~d21 == 2a2�=9, à d21 = a2"=3, ãäå a� è a" � ïîñòîÿííûåñîîòâåòñòâåííî ÎÖÊ- è �ÏÓ-ðåøåòêè è M � ìàñ�ñà àòîìà æåëåçà. ¾Æåñòêîñòè¿ M!2i (ñîáñòâåííûåçíà÷åíèÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû äëÿ äàííûõ êîëå�áàíèé) â �îðìóëå (74) ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç ïàðà�ìåòðû Áîðíà �Êàðìàíà, ïðèâåäåííûå â òàáë. 7 Ïðè�ëîæåíèÿ, èëè âçÿòü èõ íåïîñðåäñòâåííî èç ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ äàííûõ. Ýòî äàåò ñëåäóþùèå, äîâîëüíîáëèçêèå çíà÷åíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ 
� è 
" â �îðìó�ëå (73): 
� = 6300 K; 
" = 6100 K: (75)Ñîîòíîøåíèÿ (73) è (75) ïîçâîëÿþò îöåíèòü, â ÷àñò�íîñòè, âûñîòó áàðüåðà îäíîðîäíîãî ïðåâðàùåíèÿ� ! ", ò. å. ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå ~
max �óíêöèè~
(s) â �îðìóëå (73) íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ. Ñ ó÷åòîìáëèçîñòè çíà÷åíèé 
� è 
" â �îðìóëå (75) ïîëó÷àåì~
�!"max � (
� + 
")=64 � 200 K � 1:2 � 10�3 Ry: (76)Ýòó îöåíêó áàðüåðà ïðåâðàùåíèÿ ìîæíî ñðàâíèòüñ ðåçóëüòàòàìè äåòàëüíûõ ðàñ÷åòîâ ab initio õà�ðàêòåðèñòèê ïåðåõîäà � ! " â æåëåçå ïîä äàâ�ëåíèåì, âûïîëíåííûõ â ðàáîòå [4℄. Ñîãëàñíî ýòèìðàñ÷åòàì, ðàâíîâåñèþ �àç ñîîòâåòñòâóåò äàâëåíèåp = 1:03Ìáàð. Åñëè îöåíèâàòü ðîñò ÷àñòîò !i â �îð�ìóëå (74) ïîä äàâëåíèåì p ïî ïðîñòîìó ëèíåéíîìóñîîòíîøåíèþ !i(p)!i(0) � 1 + 
pB ; (77)ãäå 
 = �hd ln!i=d lnV i � ñðåäíåå ïî �îíîí�íîìó ñïåêòðó çíà÷åíèå ïàðàìåòðà �ðþíàéçåíà, è

âçÿòü äëÿ ýòîãî ïàðàìåòðà åãî ýêñïåðèìåíòàëüíîåçíà÷åíèå ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ äëÿ �-æåëåçà:
 = 1:7 [29℄, à äëÿ ìîäóëÿ ñæàòèÿ B � ñðåä�íåå ìåæäó åãî ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèåì äëÿ�-æåëåçà: B� = 1:72 Ìáàð [4℄, è äëÿ "-æåëåçà:B" = 1:65 Ìáàð [19℄, òî îöåíêà ~
max ïî �îðìó�ëàì (73), (74) è (77) ïðè p = 1:03 Ìáàð äàåò~
max � 5 � 10�3 Ry. Ýòî äîñòàòî÷íî áëèçêî ê çíà�÷åíèþ ~
max � 8 � 10�3 Ry, íàéäåííîìó â ðàáî�òå [4℄. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî ðåàëüíî ÷àñòîòû !i ðàñòóòïîä äàâëåíèåì p, âåðîÿòíî, áûñòðåå, ÷åì ïî ëèíåéíî�ìó çàêîíó (77), ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî ïðåäëîæåííûåïðîñòûå îöåíêè (73)�(76) âïîëíå óäîâëåòâîðèòåëü�íî ñîãëàñóþòñÿ ñ äåòàëüíûìè ðàñ÷åòàìè [4℄ è ìî�ãóò áûòü äîñòàòî÷íû äëÿ îöåíîê âèäà è ìàñøòàáà�óíêöèè ~
(s) â ñîîòíîøåíèÿõ (68)�(72). Îòìåòèìòàêæå, ÷òî îöåíêà (76) áëèçêà ê ðåçóëüòàòó íåäàâ�íèõ ðàñ÷åòîâ [6℄ àíàëîãè÷íîãî áàðüåðà äëÿ ïðåâðà�ùåíèÿ ÎÖÊ!�ÖÊ â æåëåçå ïðè íîðìàëüíûõ óñëî�âèÿõ: ~
�!
max � 250 K.Â ïðèâîäèìûõ íèæå îöåíêàõ áóäåì ïðåäïîëà�ãàòü, ÷òî íàëè÷èå óãëåðîäà â �åððèòå è â öåìåíòè�òå, òàê æå êàê è ïðèñóòñòâèå äå�îðìàöèé u� â îá�ëàñòè ìåæ�àçíûõ ãðàíèö, íå ñëèøêîì ñèëüíî ìåíÿ�þò áàðüåð ïðåâðàùåíèÿ ~
max ñðàâíèòåëüíî ñ îöåí�êîé (76). Ïîýòîìó íèæå ìû áóäåì çàïèñûâàòü ýòîòáàðüåð â âèäå~
max = � ~
�"max = 0:2Te�; (78)ãäå â êà÷åñòâå õàðàêòåðíîé òåìïåðàòóðû �àçî�âûõ ïðåâðàùåíèé �åððèò�öåìåíòèò ìû ââåëèòåìïåðàòóðó ýâòåêòèêè ñïëàâîâ æåëåçî�óãëåðîäTe = 1000 K, à çíà÷åíèå � áóäåì ïðåäïîëàãàòü íåñëèøêîì ñèëüíî îòëè÷àþùèìñÿ îò åäèíèöû.5.2. Îöåíêè �îíîííûõ ãðàäèåíòíûõêîý��èöèåíòîâ gss�ðàäèåíòíûé ÷ëåí G â �îðìóëàõ (68), (70) è (72)âêëþ÷àåò êàê �îíîííûå ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåí�òû gss, òàê è àíàëîãè÷íûå óãëåðîäíûå è óãëåðîä�íî-�îíîííûå ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòû grr0 è gsr.Äëÿ âûÿñíåíèÿ çíàêà è ïîðÿäêà âåëè÷èíû ýòèõ êî�ý��èöèåíòîâ ìû ñíîâà áóäåì îöåíèâàòü èõ íà ãðà�íèöàõ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ, ò. å. ïðè s = 0 (â �åððèòå)è ïðè s = 1 (â "-öåìåíòèòå). Ïðè îöåíêàõ �îíîí�íûõ êîý��èöèåíòîâ gss áóäåì ñíà÷àëà äëÿ ïðîñòî�òû (òàê æå, êàê è âûøå â ðàçä. 5.1) ïðåíåáðåãàòü íà�ëè÷èåì â îáëàñòè ìåæ�àçíûõ ãðàíèö äå�îðìàöèéu� è ïðèñóòñòâèåì óãëåðîäà. Òîãäà ýòè êîý��èöè�åíòû ïðè s = 0 è s = 1 ìîæíî âû÷èñëÿòü ïî ñîîòíî�øåíèÿì (67) äëÿ �- è "-æåëåçà, èñïîëüçóÿ äëÿ ìàò�ðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ A��np âûðàæåíèÿ (60)�(62)741



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009è çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ Áîðíà �Êàðìàíà èç òàáë. 7â Ïðèëîæåíèè. Åñëè îáîçíà÷èòü ïîëó÷àþùèåñÿ êî�ý��èöèåíòû g��ss äëÿ s = 0 êàê g��ss;�, à äëÿ s = 1 �êàê g��ss;", òî ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìîæíî çàïèñàòü âòàêîì ¾ïðèâåäåííîì¿ âèäå:g��ss;� = Tea2� 3X�=1 e�� e�� ~g��ss;�;g��ss;" = Tea2� 3X�=1 e�� e�� ~g��ss;"; (79)ãäå a� � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè �-æåëåçà, à e1, e2 èe3 � îðòû èñïîëüçóåìûõ íàìè ãëàâíûõ îñåé x, y èz, ò. å. òå æå, ÷òî â �îðìóëå (57). Äëÿ ïðèâåäåííûõãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ ~g��ss;� è ~g��ss;" ïðè ýòîìïîëó÷àþòñÿ òàêèå çíà÷åíèÿ:~gxxss;� = 0:6; ~gyyss;� = 1:3; ~gzzss;� = �0:4;~gxxss;" = 0:4; ~gyyss;" = 1:1; ~gzzss;" = �0:6: (80)Òàêèì îáðàçîì, îïèñàííàÿ ïðîñòàÿ ìîäåëü äàåò îò�ðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ âåëè÷èí gzzss êàê ïðè s ! 0,òàê è ïðè s ! 1. Â òî æå âðåìÿ îòðèöàòåëüíîñòüîäíîãî èç ãëàâíûõ çíà÷åíèé gm òåíçîðîâ gpq â �óíê�öèîíàëå (35) óêàçûâàåò íà íåàäåêâàòíîñòü èñïîëüçó�åìîé ìîäåëè �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé ìåæäó îäíîðîä�íûìè �àçàìè, ïîñêîëüêó òîãäà âîçíèêíîâåíèå íåîä�íîðîäíîñòè, ñîîòâåòñòâóþùåé ýòîìó îòðèöàòåëüíî�ìó gm (â íàøåì ñëó÷àå � ñòàòè÷åñêèõ âîëí îòíîñè�òåëüíûõ ïîïåðå÷íûõ ñìåùåíèé ïëîòíîóïàêîâàííûõïëîñêîñòåé òèïà îáðàçîâàíèÿ äâîéíèêîâûõ ñòðóê�òóð) ïðèâîäèò ê ïîíèæåíèþ ñâîáîäíîé ýíåðãèè, ò. å.äîëæíû âîçíèêàòü íåîäíîðîäíûå �àçû. Îòìåòèìòàêæå, ÷òî ïîëó÷åííàÿ îòðèöàòåëüíîñòü êîý��èöè�åíòà gzzss äëÿ èñïîëüçîâàííûõ ìîäåëåé ÷èñòîãî ÎÖÊ-èëè ÷èñòîãî �ÏÓ-ìåòàëëà âïîëíå åñòåñòâåííà, ïî�ñêîëüêó, êàê îòìå÷åíî â ðàçä. 5.1, îáñóæäàåìûå �î�íîííûå ñìåùåíèÿ ñîîòâåòñòâóþò çàìîðîæåííîìó êî�ëåáàíèþ òèïà T1(N) â ÎÖÊ-æåëåçå èëè òèïà O?(�)â �ÏÓ-æåëåçå, à ãðàäèåíòíûå ÷ëåíû îïèñûâàþò èç�ìåíåíèå æåñòêîñòåé M!2i (k), ò. å. äèñïåðñèþ ýòèõêîëåáàíèé, ïðè ìàëûõ îòêëîíåíèÿõ âîëíîâîãî âåê�òîðà k â çîíå Áðèëëþýíà îò çíà÷åíèÿ k = kN èëèk = k�. Îáñóæäàåìàÿ îòðèöàòåëüíîñòü gzzss ñîîòâåò�ñòâóåò óáûâàíèþ ÷àñòîòû T1-�îíîíîâ ïðè ñìåùåíèèk îò òî÷êè kN âäîëü íàïðàâëåíèÿ (�; �; 0) ê òî÷êå �â ÎÖÊ-�àçå, èëè ÷àñòîòû O?-�îíîíîâ ïðè ñìåùå�íèè k îò k� âäîëü íàïðàâëåíèÿ (0; 0; �) ê òî÷êå A â�ÏÓ-�àçå. Òàêîå óáûâàíèå ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì äëÿÎÖÊ- è �ÏÓ-ìåòàëëîâ ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ,â ÷àñòíîñòè, äëÿ ÎÖÊ-æåëåçà [24℄ è äëÿ êîáàëüòà[26℄. Îòìåòèì, îäíàêî, ÷òî ïðè ïðèáëèæåíèè òåì�ïåðàòóðû ê òî÷êå ÎÖÊ!�ÖÊ-ïåðåõîäà â æåëåçå,

T = 1184 Ê, íàáëþäàëîñü ðåçêîå óìåíüøåíèå ÷àñ�òîòû !T1(N), âìåñòå ñ òåíäåíöèåé ê ïðåâðàùåíèþòî÷êè N èç ñåäëîâîé òî÷êè â òî÷êó ìèíèìóìà äëÿ÷àñòîò !T1(k) [30℄, ÷òî ñîîòâåòñòâîâàëî áû ïîëîæè�òåëüíîìó gzzss;�. Òàêèì îáðàçîì, èñïîëüçîâàííàÿ ïðî�ñòàÿ ìîäåëü, êîòîðàÿ íå ó÷èòûâàåò ïðèñóòñòâèÿ óã�ëåðîäà â îáñóæäàåìûõ ñòàëÿõ, íàëè÷èÿ â îáëàñòèìåæ�àçíûõ ãðàíèö äå�îðìàöèé u� , à òàêæå àíãàð�ìîíè÷åñêèõ è òåìïåðàòóðíûõ ý��åêòîâ, îêàçûâàåò�ñÿ íåäîñòàòî÷íîé äëÿ àäåêâàòíûõ ðàñ÷åòîâ �îíîí�íûõ ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ g��ss è òàêèå ðàñ�÷åòû òðåáóþò ó÷åòà óêàçàííûõ �àêòîðîâ.5.3. Îöåíêè óãëåðîäíûõ ãðàäèåíòíûõêîý��èöèåíòîâ grr0Óãëåðîäíûå ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòû g��rr0 â�îðìóëå (70) ìîæíî îöåíèâàòü íà îñíîâå îáùåãîâûðàæåíèÿ äëÿ ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ ïðèäè��óçèîííûõ ïðåâðàùåíèÿõ, äàâàåìîãî �îðìóëîé(31) èç ðàáîòû [8℄:g��rr0 = �TX� ��e�rXn;� e�r0S��n Xrn;�� r�n;��r�n;��4 : (81)Çäåñü èíäåêñû ¾�¿ è ¾�¿ óêàçûâàþò ðàçëè÷íûåïîäðåøåòêè ïîð; �� è e�r � ãåîìåòðè÷åñêèå êîý��è�öèåíòû, êîòîðûå äëÿ ñòðóêòóðû "-öåìåíòèòà óêàçà�íû íèæå; rn;�� = (r��r�)n � âåêòîð îòíîñèòåëüíîãîðàññòîÿíèÿ ðàññìàòðèâàåìûõ àòîìîâ âíåäðåíèÿ (óã�ëåðîäà), ïðèíàäëåæàùèé n-é êîîðäèíàöèîííîéñ�åðå â ðåøåòêå ïîð, è ïîñëåäíÿÿ ñóììà áåðåòñÿïî âñåì êðèñòàëëîãðà�è÷åñêè ýêâèâàëåíòíûìâåêòîðàì rn;�� . Âåëè÷èíû S��n îïèñûâàþò âçàèìî�äåéñòâèå àòîìîâ óãëåðîäà (Ñ�Ñ-âçàèìîäåéñòâèå) âèñïîëüçóåìîì ïðèáëèæåíèè, íàïðèìåð, â ïðèáëèæå�íèè ñðåäíåãî ïîëÿ (mean-field approximation, MFA),â ïðèáëèæåíèè ïàðíûõ êëàñòåðîâ (pair-
lusterapproximation, PCA), èëè â ìíîãî÷àñòè÷íûõ êëà�ñòåðíûõ ïðèáëèæåíèÿõ [8℄. Â ðàáîòå [13℄ ïîêàçàíî,÷òî ïðè îïèñàíèè Ñ�Ñ-âçàèìîäåéñòâèé â æåëåçåïðîñòîå MFA èìååò íåäîïóñòèìî íèçêóþ òî÷íîñòü,â òî âðåìÿ êàê PCA îáû÷íî ñî÷åòàåò äîñòàòî÷íîâûñîêóþ òî÷íîñòü ñ ïðîñòîòîé âû÷èñëåíèé [13, 14℄.Ïîýòîìó íèæå èñïîëüçóåòñÿ PCA. Â ýòîì ïðèáëè�æåíèè âåëè÷èíû S��n ïðîñòî âûðàæàþòñÿ ÷åðåçñðåäíèå çàïîëíåíèÿ ïîäðåøåòîê 
� è 
� è �óíêöèþÌàéåðà fn = [exp(��vn) � 1℄, ñîîòâåòñòâóþùóþâçàèìîäåéñòâèþ vn â n-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå:(S��n )PCA = �fn[(1 + 
�fn + 
�fn)2 �� 4
�
�fn(fn + 1)℄�1=2: (82)742



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :Äëÿ íåóïîðÿäî÷åííîãî ñïëàâà, êàêèì ÿâëÿåòñÿ�åððèò, â �îðìóëå (81) âñå ïîðû ýêâèâàëåíòíû, èçóãëåðîäíûõ ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ �r îòëè÷íî îòíóëÿ òîëüêî ñðåäíåå çàïîëíåíèå ïîð 
, è âûðàæå�íèå (81) óïðîùàåòñÿ:g��

 = TXn (�Sn)Xrn r�nr�n4 ;�Sn = fn[1 + 4
(1� 
)fn℄�1=2: (83)Âûïîëíÿÿ â âûðàæåíèè (83) ñóììèðîâàíèå ïî âåê�òîðàì rn äëÿ �åððèòà (â êîòîðîì èìåþòñÿ òðè îêòî�ïîðû âíåäðåíèÿ äëÿ óãëåðîäà íà êàæäûé àòîì æå�ëåçà), ïðèõîäèì ê ñëåäóþùåìó èçîòðîïíîìó âûðà�æåíèþ äëÿ ãðàäèåíòíîãî êîý��èöèåíòà g��

 :g��

 = Æ��Ta2�~g

; ~g

 =Xn �n(�Sn)~r2n: (84)Çäåñü a� � ïîñòîÿííàÿ ÎÖÊ-ðåøåòêè �åððèòà, áåç�ðàçìåðíóþ âåëè÷èíó ~g

 áóäåì íàçûâàòü ïðèâåäåí�íûì ãðàäèåíòíûì êîý��èöèåíòîì, ~rn = rn=a� �ïðèâåäåííîå ðàññòîÿíèå ìåæäó ïîðàìè, à �n � ãåî�ìåòðè÷åñêèå êîý��èöèåíòû, êîòîðûå ìîæíî íàéòèñ ïîìîùüþ òàáëèö è ðèñóíêîâ èç ðàáîò [33; 34℄.Âçàèìîäåéñòâèÿ C�C â �åððèòå îáñóæäàëèñü âðàáîòàõ [33; 34℄. Â ïåðâîé èç íèõ âçàèìîäåéñòâèÿ vnîöåíèâàëèñü íà îñíîâå ïðîñòåéøåé ìîäåëè äå�îð�ìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé, â òî âðåìÿ êàê â ðàáî�òå [34℄ âûïîëíÿëèñü ðàñ÷åòû vn ab initio äëÿ çíà�÷åíèé n = 2, 3, 4, 5, 6, 8, 15, äëÿ êîòîðûõ âåëè�÷èíû vn, ïî-âèäèìîìó, ÿâëÿþòñÿ íàèáîëüøèìè. �å�çóëüòàòû ðàñ÷åòîâ [34℄ çàìåòíî ðàñõîäÿòñÿ ñ äå�îð�ìàöèîííûìè îöåíêàìè [33℄ è ÿâëÿþòñÿ íàìíîãî áî�ëåå ðåàëèñòè÷íûìè. Òàê, â îöåíêàõ [33℄ äëÿ ìàëûõÑ�Ñ-ðàññòîÿíèé rn, ñîîòâåòñòâóþùèõ n � 5, ïîëó�÷åíî áîëüøîå ïðèòÿæåíèå, ÷òî ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íîéîøèáêîé âñåõ ¾÷èñòî äå�îðìàöèîííûõ¿ îöåíîê vn(ñì., íàïðèìåð, [13℄), â òî âðåìÿ êàê â ðàáîòå [34℄ âû�÷èñëåííûå vn ñ n � 5 ñîîòâåòñòâóþò ñèëüíîìó îòòàë�êèâàíèþ, íàáëþäàåìîìó íà îïûòå. Ïðè á�îëüøèõ rn,íàïðîòèâ, äå�îðìàöèîííûå îöåíêè ñóùåñòâåííî çà�íèæàþò ý��åêòû ïðèòÿæåíèÿ àòîìîâ óãëåðîäà [34℄.Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèìè çàìå÷àíèÿìè â ðàñ÷åòàõãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ (84) ìû èñïîëüçîâàëèâñå çíà÷åíèÿ vn, ïðèâåäåííûå â ðàáîòå [34℄; êîíñòàí�òó v1, íå óêàçàííóþ â ðàáîòå [34℄, äëÿ îïðåäåëåííî�ñòè ïîëàãàëè ðàâíîé v2 (÷òî ïðè áîëüøèõ ïîëîæè�òåëüíûõ �v1 è �v2 íå äîëæíî çàìåòíî âëèÿòü íà çíà�÷åíèå f1 � �1), à îñòàëüíûå vn, íå óêàçàííûå â ðàáî�òå [34℄, áðàëè èç îöåíîê [33℄, îãðàíè÷èâàÿñü n � 20.Ýòîò íàáîð çíà÷åíèé vn îáîçíà÷åí â òàáë. 5 êàê van.

Êðîìå òîãî, äëÿ îöåíêè ìàñøòàáà îøèáîê, âíîñè�ìûõ çàíèæåíèåì â äå�îðìàöèîííîé ìîäåëè ïðèòÿ�æåíèÿ àòîìîâ óãëåðîäà íà íåìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ, ìûâûïîëíèëè òå æå ðàñ÷åòû ñ èñïîëüçîâàíèåì äëÿ êîí�ñòàíò v6, v8 è v15 çíà÷åíèé, âçÿòûõ èç äå�îðìàöè�îííûõ îöåíîê [33℄, âìåñòî çíà÷åíèé èç ðàáîòû [34℄;ñîîòâåòñòâóþùèé ýòîìó ¾ìåíåå ðåàëèñòè÷íûé¿ íà�áîð vn îáîçíà÷åí â òàáë. 5 êàê vbn. Çàïîëíåíèÿ ïîð
 â �åððèòå, êàê îòìå÷àëîñü, ìàëû: 
 < 10�3 [32℄,è ïðàêòè÷åñêè èõ ìîæíî ñ÷èòàòü íóëÿìè. Ïîëó÷àþ�ùèåñÿ çíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòîâ ~g

 â �îðìóëå (84)äëÿ äâóõ îïèñàííûõ ìîäåëåé Ñ�Ñ-âçàèìîäåéñòâèéïðèâåäåíû â òàáë. 5.Äëÿ îöåíîê óãëåðîäíûõ ãðàäèåíòíûõ êîý��èöè�åíòîâ grr0 ¾íà äðóãîé ñòîðîíå¿ îáñóæäàåìîé ìåæ��àçíîé ãðàíèöû, ò. å. â ÷èñòîì "-öåìåíòèòå, áóäåìèñïîëüçîâàòü îáùåå âûðàæåíèå (81). Êàê îáñóæäà�ëîñü â ðàáîòå [14℄ è âûøå, â ñòðóêòóðå "-öåìåíòèòàïàðàìåòðàìè ïðåâðàùåíèÿ r ÿâëÿþòñÿ ñðåäíåå çà�ïîëíåíèå ïîð 
 è àìïëèòóäû êîíöåíòðàöèîííûõâîëí � è �; êîý��èöèåíòû �� â �îðìóëå (81) äëÿêàæäîé èç òðåõ ïîäðåøåòîê a; b èëè d ðàâíû äðóãäðóãó: �� = 1=3, à âåëè÷èíû e�r äàþòñÿ óðàâíåíèÿ�ìè (7) èç ðàáîòû [14℄:ea
 = eb
 = ed
 = 1; ea� = eb� = 12 ;ed� = �1; ea� = 32 ;eb� = �32 ; ed� = 0: (85)Ïîñëå âûäåëåíèÿ ðàçìåðíîãî ìíîæèòåëÿ Ta2" âñåg��rr0 ñ ó÷åòîì ãåêñàãîíàëüíîé ñèììåòðèè ðåøåòêè"-öåìåíòèòà ìîæíî çàïèñàòü â òàêîì îáùåì âèäå:g��rr0 = Ta2"(Æ��? ~g?rr0 + Æ��zz ~gzzrr0); (86)ãäå Æ��? è Æ��zz � òå æå, ÷òî â �îðìóëàõ (51). Ïðè íà�ïèñàíèè ÿâíûõ âûðàæåíèé äëÿ âåëè÷èí ~g?rr0 è ~gzzrr0â �îðìóëå (86) ìîæíî ó÷åñòü, ÷òî ïðè èíòåðåñóþ�ùèõ íàñ T < 1000 K çàïîëíåíèÿ ïîäðåøåòîê 
� â"-öåìåíòèòå ïðàêòè÷åñêè íå îòëè÷àþòñÿ îò ñëó÷àÿT = 0: 
a = 1, 
b = 
d = 0, òàê ÷òî âåëè÷èíû S��n â�îðìóëå (82) ïðèíèìàþò âèäSaan = Sbbn = Sddn = Sadn = �fn;Sabn = Sadn = �fne�vn : (87)Ïîýòîìó âåëè÷èíû ~g?rr0 è ~gzzrr0 â �îðìóëå (86) ìîæíîçàïèñàòü òàêèì îáðàçîì:743



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009Òàáëèöà 5. Çíà÷åíèÿ íåêîòîðûõ êîíñòàíò vn è ïðèâåäåííûõ ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ ~g

 â �åððèòå äëÿ äâóõîáñóæäàåìûõ ìîäåëåé Ñ�Ñ-âçàèìîäåéñòâèév6 v8 v15 T , K 1000 900 800van, ýÂ �0:13 �0:14 �0:15 ~g

(van) 58 74 99vbn, ýÂ 0.07 �0:06 0.02 ~g

(vbn) 8.5 12 17~g?rr0 =Xn=1 fn��rr0n + e�vn�rr0n �~r2n;~gzzrr0 = 2Xn=1 fn��rr0n + e�vn�rr0n � ~H2n: (88)Çäåñü ~rn = r?n;��=a" è ~Hn = rzn;��=a" � ïðèâåäåí�íûå ïîïåðå÷íàÿ è ïðîäîëüíûå êîìïîíåíòû âåêòîðàðàññòîÿíèÿ ìåæäó ïîðàìè rn;�� ; ÷èñëåííûå êîý��è�öèåíòû �rr0n è �rr0n ìîæíî íàéòè, èñïîëüçóÿ òàáë. 1è 2 èç ðàáîòû [14℄, à â ñóììàõ ïî n íèæå, êàê è â ðà�áîòå [14℄, ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ ñëàãàåìûìè ñ n � 20.Äëÿ êîíñòàíò Ñ�Ñ-âçàèìîäåéñòâèé vn â "-öåìåí-òèòå, â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿ �åððèòà, îöåíêè ab initioîòñóòñòâóþò. Èìååòñÿ òîëüêî ïîëó�åíîìåíîëîãè÷å�ñêàÿ ìîäåëü, ïðåäëîæåííàÿ â ðàáîòå [14℄, êîòîðàÿñîîòâåòñòâóåò ÷èñòî äå�îðìàöèîííûì vn ïðè âñåõn � 3 è ¾õèìè÷åñêîìó¿ îòòàëêèâàíèþ ïðè n � 2ñ ïàðàìåòðàìè, îöåíåííûìè èç ïîäãîíêè ê íàáëþ�äàåìîé êðèâîé ðàâíîâåñèÿ �àç àóñòåíèò�öåìåíòèò.Çíà÷åíèÿ vn äëÿ ýòîé ìîäåëè óêàçàíû â òàáë. 1 èç ðà�áîòû [14℄, à çíà÷åíèÿ ïðèâåäåííûõ êîý��èöèåíòîâ~grr0 â "-öåìåíòèòå, âû÷èñëåííûå ñ ýòèìè vn, ïðèâå�äåíû â òàáë. 6.Ïðåæäå ÷åì îáñóæäàòü ðåçóëüòàòû òàáë. 5, 6,ñäåëàåì íåñêîëüêî îáùèõ çàìå÷àíèé îá óãëåðîäíûõãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòàõ grr0 . Ïðåæäå âñåãî, èç�îðìóë (81)�(88) ñëåäóåò, ÷òî ïîëîæèòåëüíûå âêëà�äû â grr0 äàþò ñëàãàåìûå ñ Ñ�Ñ-âçàèìîäåéñòâèÿìèïðèòÿæåíèÿ, ò. å. ñ vn < 0, âêëàäû æå ñëàãàåìûõñ vn > 0 îòðèöàòåëüíû. Ôèçè÷åñêè ýòî åñòåñòâåí�íî, òàê êàê â ñèñòåìàõ ñ ïðåîáëàäàíèåì ïðèòÿæå�íèÿ âîçíèêíîâåíèå êîíöåíòðàöèîííîé íåîäíîðîäíî�ñòè, âîîáùå ãîâîðÿ, ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíî, â òîâðåìÿ êàê íàëè÷èå îòòàëêèâàíèÿ ìîæåò ñòèìóëè�ðîâàòü âîçíèêíîâåíèå íåîäíîðîäíûõ ñòðóêòóð, íà�ïðèìåð, ÷åðåäóþùèõñÿ çàïîëíåíèé ïîð. Èç �îð�ìóë (81)�(88) âèäíî òàêæå, ÷òî íàëè÷èå ÷ëåíîâ ñíåìàëûì ïðèòÿæåíèåì, ��vn > 1, äîëæíî ïðèâî�äèòü ê ýêñïîíåíöèàëüíîìó ðîñòó êîý��èöèåíòîâgrr0 � fn = e��vn � 1 ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ.Êðîìå òîãî, èç �îðìóë (84) è (88) âèäíî, ÷òî âêëàäâ ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòû îò âçàèìîäåéñòâèé

â n-é êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå ïðîïîðöèîíàëåí êâà�äðàòó ïðèâåäåííîãî ðàäèóñà ýòîé ñ�åðû ~r2n è ïî�ñêîëüêó Ñ�Ñ-âçàèìîäåéñòâèÿ êàê â ÎÖÊ-, òàê è â�ÏÓ-æåëåçå ìåäëåííî óáûâàþò ñ ðàññòîÿíèåì âñëåä�ñòâèå äå�îðìàöèîííûõ ý��åêòîâ [14; 33; 34℄, åñòå�ñòâåííî îæèäàòü, ÷òî ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòûgrr0 çäåñü áóäóò ìíîãî áîëüøèìè, ÷åì â ñèñòåìàõ ñêîðîòêîäåéñòâèåì, íàïðèìåð, áîëüøèìè, ÷åì â óïî�ðÿäî÷èâàþùèõñÿ ñïëàâàõ çàìåùåíèÿ, ðàññìîòðåí�íûõ â ðàáîòå [9℄.Âñå ýòè çàìå÷àíèÿ èëëþñòðèðóþòñÿ ðåçóëüòàòà�ìè, ïðåäñòàâëåííûìè â òàáë. 5, 6. Îáñóäèì ñíà÷àëàðåçóëüòàòû äëÿ �åððèòà â òàáë. 5 ñî âçàèìîäåéñòâè�ÿìè van, êîòîðûå, êàê îòìå÷àëîñü, ÿâëÿþòñÿ áîëåå ðå�àëèñòè÷íûìè. Âèäíî, ÷òî ïðèâåäåííûå ãðàäèåíòíûåêîý��èöèåíòû çäåñü âåñüìà âåëèêè: ~g

 � 50�100,îíè íà äâà ïîðÿäêà áîëüøå, ÷åì â óïîðÿäî÷èâàþ�ùèõñÿ ñïëàâàõ çàìåùåíèÿ [9℄. Ýòè áîëüøèå çíà÷å�íèÿ, òàê æå êàê èõ ðåçêèé ðîñò ñ ïîíèæåíèåì T ,â îñíîâíîì îáóñëîâëåíû óïîìÿíóòûìè âêëàäàìè ñíåìàëûì ïðèòÿæåíèåì, â ÷àñòíîñòè, âêëàäàìè âçà�èìîäåéñòâèé va6 , va8 è va15, óêàçàííûõ â òàáë. 5. Âèäíîòàêæå, ÷òî çàíèæåíèå ýòîãî ïðèòÿæåíèÿ â äå�îðìà�öèîííûõ îöåíêàõ [33℄ ïðèâîäèò ê çàíèæåíèþ çíà÷å�íèé ~g

 â 5�6 ðàç. Ýòî èëëþñòðèðóåò ÷óâñòâèòåëü�íîñòü çíà÷åíèé óãëåðîäíûõ ãðàäèåíòíûõ êîý��è�öèåíòîâ ê âûáîðó àäåêâàòíûõ ìîäåëåé âçàèìîäåé�ñòâèé, õîòÿ äàæå äëÿ óïðîùåííîé ìîäåëè vbn çíà÷å�íèÿ ~g

 â òàáë. 5 îñòàþòñÿ áîëüøèìè è ïîëîæèòåëü�íûìè.Â òî æå âðåìÿ ðåçóëüòàòû äëÿ "-öåìåíòèòà âòàáë. 6 óêàçûâàþò íà îòðèöàòåëüíîñòü ãëàâíûõ çíà�÷åíèé òåíçîðà gzzrr0 ïðè âñåõ ðàññìîòðåííûõ T , à òåí�çîðà g?rr0 � ïðè T . 800 K. Êàê îòìå÷åíî â ðàçä. 5.2,ýòî óêàçûâàåò íà íåóñòîé÷èâîñòü èñïîëüçóåìîé ìî�äåëè "-öåìåíòèòà îòíîñèòåëüíî íåîäíîðîäíûõ èñêà�æåíèé. Òàêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü ìîæåò áûòü ñâÿçàíà ñïðè÷èíàìè äâóõ òèïîâ.1. Íåäîñòàòî÷íàÿ òî÷íîñòü èñïîëüçîâàííîé ìîäå�ëè Ñ�Ñ-âçàèìîäåéñòâèé [14℄. Äåéñòâèòåëüíî, â ýòîéìîäåëè âñå âçàèìîäåéñòâèÿ vn ñ n � 3 ïðåäïîëàãà�ëèñü ÷èñòî äå�îðìàöèîííûìè. Â òî æå âðåìÿ ðàñ�744



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :Òàáëèöà 6. Ïðèâåäåííûå ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòû ~grr0 â "-öåìåíòèòå, ðàññ÷èòàííûå äëÿ ìîäåëè [14℄T , K rr0 

 
� 
� �� �� ��1000 ~g?rr0 1.1 �1:2 �3:6 2.0 3.6 12.2900 �1:2 �1:6 �5:0 2.6 5.0 16.7800 �5:8 �2:4 �7:5 3.6 7.5 24.61000 ~gzzrr0 �10:5 �1:4 �1:4 0.1 1.4 5.1900 �11:7 �1:7 �1:7 0.1 1.7 6.5800 �13:4 �2:2 �2:2 0.1 2.2 8.4ñìîòðåííûé âûøå ïðèìåð �åððèòà ïîêàçûâàåò, ÷òîýòî ìîæåò ðåçêî çàíèæàòü Ñ�Ñ-ïðèòÿæåíèå íà áîëü�øèõ ðàññòîÿíèÿõ è, ñîîòâåòñòâåííî, çàíèæàòü ïîëî�æèòåëüíûå âêëàäû â ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòû.Ïîýòîìó æåëàòåëüíû áîëåå êîëè÷åñòâåííûå îöåíêèÑ�Ñ-âçàèìîäåéñòâèé â "-öåìåíòèòå, íàïðèìåð, àíà�ëîãè÷íûå âûïîëíÿâøèìñÿ â ðàáîòå [34℄ äëÿ �åððè�òà. Âîçìîæíî òàêæå, ÷òî è òî÷íîñòü èñïîëüçóåìîãîïðèáëèæåíèÿ PCA äëÿ ðàñ÷åòîâ ãðàäèåíòíûõ êîý���èöèåíòîâ â óïîðÿäî÷åííîé ñòðóêòóðå "-öåìåíòèòàñòàíîâèòñÿ íåäîñòàòî÷íîé, òàê êàê ïîêà ýòà òî÷íîñòüïðîâåðÿëàñü òîëüêî äëÿ ðàñ÷åòîâ òåðìîäèíàìè÷å�ñêèõ ñâîéñòâ îäíîðîäíûõ ñïëàâîâ [13, 14℄.2. Â òî æå âðåìÿ âîçìîæíî, ÷òî ïîëó÷åííàÿíåóñòîé÷èâîñòü "-öåìåíòèòà íå ñâÿçàíà ñ ïîãðåøíî�ñòÿìè ìîäåëè è ðàñ÷åòîâ, à îòðàæàåò ðåàëüíóþ òåð�ìîäèíàìè÷åñêóþ íåñòàáèëüíîñòü åãî ñòðóêòóðû îò�íîñèòåëüíî íåîäíîðîäíûõ èñêàæåíèé, â ÷àñòíîñòè,òåõ (íåáîëüøèõ) èñêàæåíèé, êîòîðûå ïåðåâîäÿò ãåê�ñàãîíàëüíûé "-öåìåíòèò â îáû÷íûé, îðòîðîìáè÷å�ñêèé öåìåíòèò ñ ó÷åòâåðåííûì ÷èñëîì àòîìîâ â ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêå [27, 28℄. Ïðàâäà, íàáëþäàåìàÿ âîïûòàõ ìåòàñòàáèëüíîñòü "-öåìåíòèòà ìîãëà áû óêà�çûâàòü íà óñòîé÷èâîñòü åãî ñòðóêòóðû îòíîñèòåëü�íî âîçíèêíîâåíèÿ êîíöåíòðàöèîííûõ âîëí áåñêîíå÷�íî ìàëîé àìïëèòóäû. Îäíàêî â èìåþùèõñÿ îïûòàõèññëåäóþòñÿ, êàê ïðàâèëî, íå èäåàëüíûå, à ñèëüíîäå�îðìèðîâàííûå ñòðóêòóðû ñî ìíîæåñòâîì íåîä�íîðîäíîñòåé è äå�åêòîâ, êîòîðûå âûøå íå ó÷èòûâà�ëèñü. Âñå ýòè ïðîáëåìû òðåáóþò äàëüíåéøåãî ðàñ�ñìîòðåíèÿ.5.4. Îöåíêà ãðàäèåíòíîãî ÷ëåíà è øèðèíûìåæ�àçíîé ãðàíèöû ìåæäó �åððèòîì èöåìåíòèòîìÍåñìîòðÿ íà îòìå÷åííûå íåòî÷íîñòè èñïîëüçî�âàííûõ ïðîñòûõ ìîäåëåé, èçëîæåííûå âûøå ðåçóëü�òàòû è îöåíêè, âìåñòå ñ èìåþùåéñÿ ýêñïåðèìåíòàëü�

íîé èí�îðìàöèåé, ïîçâîëÿþò ñäåëàòü íåêîòîðûå êà�÷åñòâåííûå âûâîäû î ñòðóêòóðå è ñâîéñòâàõ îáñó�æäàåìûõ ìåæ�àçíûõ ãðàíèö. �àññìîòðèì ñíà÷à�ëà îáùåå âûðàæåíèå (72) äëÿ ïîâåðõíîñòíîé ýíåð�ãèè è âîñïîëüçóåìñÿ èìåþùåéñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîéîöåíêîé ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ìåæ�àçíîé ãðàíè�öû ìåæäó �åððèòîì è öåìåíòèòîì [35℄:� = 740 ýðã/ñì2 = 4:4Te=a2�: (89)Ïîäñòàâëÿÿ â ïðàâóþ ÷àñòü �îðìóëû (72) àòîìíûéîáúåì æåëåçà â �åððèòå va = a3�=2, èíòåðïîëÿöèþ(73) äëÿ �óíêöèè ~
(s) ñî çíà÷åíèåì ~
max èç �îðìó�ëû (78), ïðåäïîëàãàÿ äëÿ îöåíêè ãðàäèåíòíûé ÷ëåíG(s) â (72) íå çàâèñÿùèì îò s, è ïðèðàâíèâàÿ ðå�çóëüòàò çíà÷åíèþ (89), ïðèõîäèì ê ñëåäóþùåé îöåí�êå ãðàäèåíòíîãî ÷ëåíà G:G � Tea2�(14=�)� Tea2�: (90)Òàêèì îáðàçîì, èñïîëüçîâàíèå âñåõ îïèñàííûõ âû�øå îöåíîê (êîòîðûå, íåñìîòðÿ íà èõ óïðîùåííîñòü,êàæóòñÿ äîñòàòî÷íî ðåàëèñòè÷åñêèìè) ïðèâîäèò êâåñüìà áîëüøèì çíà÷åíèÿì ïðèâåäåííîãî ãðàäèåíò�íîãî ÷ëåíà (G=Tea2�) â ìåæ�àçíîé ãðàíèöå ìåæäó�åððèòîì è öåìåíòèòîì. Ýòè çíà÷åíèÿ áîëåå ÷åìíà ïîðÿäîê ïðåâûøàþò �îíîííûå ãðàäèåíòíûå êî�ý��èöèåíòû, ïîëó÷åííûå â îöåíêàõ (80). Â òî æåâðåìÿ ýòè çíà÷åíèÿ íåïëîõî ñîãëàñóþòñÿ ñ îöåíêà�ìè óãëåðîäíûõ ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ â ïåð�âîé ñòðîêå òàáë. 5, åñëè ïðèíÿòü, ÷òî çíà÷åíèÿ ïðî�èçâîäíûõ _�r � d
=ds â �îðìóëå (70) íà ïóòè ïðå�âðàùåíèÿ ÿâëÿþòñÿ âåëè÷èíàìè ïîðÿäêà åäèíèöû(÷òî êàæåòñÿ åñòåñòâåííûì, ïîñêîëüêó è çàïîëíå�íèÿ 
, è �îíîííûé ïàðàìåòð s ïðè ýòîì ìåíÿþò�ñÿ îò íóëÿ äî åäèíèöû) è ÷òî óãëåðîäíûå ãðàäèåíò�íûå êîý��èöèåíòû g

(s) êàê-òî ïëàâíî óìåíüøà�þòñÿ ñ ðîñòîì s íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ îò �åððèòàê öåìåíòèòó. Òàêèì îáðàçîì, íàáëþäàåìîå áîëüøîåçíà÷åíèå (89) ïðèâåäåííîé ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè745



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009�a2�=Te äëÿ ìåæ�àçíîé ãðàíèöû ìåæäó �åððèòîìè öåìåíòèòîì (ïî÷òè íà ïîðÿäîê áîëüøåå, ÷åì àíà�ëîãè÷íûå çíà÷åíèÿ â ñïëàâàõ çàìåùåíèÿ [9℄) ìîæ�íî ñ÷èòàòü íåïëîõî ñîãëàñóþùèìñÿ ñ îöåíêàìè áà�ðüåðà ïðåâðàùåíèÿ è ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîââ ðàçä. 5.1�5.3, åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî îòìå÷àâøà�ÿñÿ îòðèöàòåëüíîñòü íåêîòîðûõ ãðàäèåíòíûõ êîý���èöèåíòîâ áóäåò êàê-òî èñïðàâëåíà ïðè ðàçâèòèèáîëåå àäåêâàòíûõ ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ìîäåëåé.Èç ïîëó÷åííûõ îöåíîê ñëåäóåò, ÷òî îáñóæäàåìûåìåæ�àçíûå ãðàíèöû ÿâëÿþòñÿ âåñüìà øèðîêèìè.Òàê, åñëè îïðåäåëÿòü øèðèíó ìåæ�àçíîé ãðàíèöûwipb, íàïðèìåð, êàê òàêîé èíòåðâàë êîîðäèíàò �, êî�òîðûé ñîîòâåòñòâóåò èçìåíåíèþ �îíîííîãî ïàðàìåò�ðà s â óðàâíåíèè äëÿ ñòðóêòóðû ýòîé ãðàíèöû (68)ìåæäó 0:1 è 0:9, è èñïîëüçîâàòü â ïðàâîé ÷àñòè óðàâ�íåíèÿ (68) òå æå ïðèáëèæåíèÿ, ÷òî ïðè âûâîäå îöåí�êè (90), òî äëÿ øèðèíû wipb ïîëó÷àåìwipb � � G~
max�1=2 �� 0:9Z0:1 ds4s(1� s) � a��9��� a�: (91)Êàê îáñóæäàëîñü â ðàçä. 5.3, îñíîâíîé ïðè÷èíîéáîëüøîé øèðèíû ýòîé ìåæ�àçíîé ãðàíèöû ÿâëÿ�åòñÿ äàëüíîäåéñòâóþùèé õàðàêòåð Ñ�Ñ-âçàèìîäåé-ñòâèé â ñòàëÿõ, îñîáåííî â �åððèòå. Ïîýòîìó ìîæ�íî äóìàòü, ÷òî áîëüøàÿ øèðèíà, ò. å. ñîîòíîøåíèåwipb=a� � 1, ÿâëÿåòñÿ îáùèì ñâîéñòâîì ìåæ�àç�íûõ ãðàíèö â ñòàëÿõ, ìàëî ÷óâñòâèòåëüíûì ê äå�òàëÿì èñïîëüçóåìûõ ìîäåëåé è ðàñ÷åòîâ. Çàìåòèìòàêæå, ÷òî â íåäàâíèõ ðàñ÷åòàõ [36℄ äëÿ ïîâåðõíîñò�íîé ýíåðãèè �åððèò�öåìåíòèò áûëè ïîëó÷åíû çíà÷å�íèÿ, âòðîå ïðåâûøàþùèå ýêñïåðèìåíòàëüíóþ îöåí�êó (89): � = (2�2:5)�103 ýðã/ñì2; ýòî ñîîòâåòñòâîâàëîáû åùå á�îëüøèì çíà÷åíèÿì ãðàäèåíòíîãî ÷ëåíà Gè øèðèíû wipb, ÷åì â îöåíêàõ (90) è (91).Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ èí�îðìàöèÿ î ñòðóêòóðåìåæ�àçíûõ ãðàíèö ìåæäó �åððèòîì è öåìåíòèòîìïîêà îãðàíè÷åíà. Èç ýëåêòðîííî-ìèêðîñêîïè÷åñêèõñíèìêîâ íåâûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ (íàïðèìåð, èçïðèâåäåííûõ â êíèãå [35, ãë. 5℄) âèäíî, ÷òî ýòèãðàíèöû èìåþò ñòóïåí÷àòûé õàðàêòåð, à â èññëå�äîâàíèÿõ àíàëîãè÷íûõ ñòóïåíåê äëÿ ìåæ�àçíûõãðàíèö ìåæäó àóñòåíèòîì è öåìåíòèòîì [37℄ áûëîíàéäåíî, ÷òî âûñîòà òàêèõ ñòóïåíåê ñîñòàâëÿåò 2�3ìåæïëîñêîñòíûõ ðàññòîÿíèÿ. Ýòî ìîæíî ñ÷èòàòüêà÷åñòâåííûì ïîäòâåðæäåíèåì òîãî, ÷òî ïîëíàÿøèðèíà îáñóæäàåìûõ ìåæ�àçíûõ ãðàíèö ñóùå�ñòâåííî ïðåâûøàåò ìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ. Íî

äëÿ êîëè÷åñòâåííûõ óòâåðæäåíèé íóæíû ïðÿìûåèçìåðåíèÿ. 6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ çàêëþ÷åíèå ïåðå÷èñëèì îñíîâíûå ðåçóëüòà�òû ðàáîòû. �àññìàòðèâàþòñÿ ìèêðîñêîïè÷åñêèåâûðàæåíèÿ äëÿ îáîáùåííûõ �óíêöèîíàëîâ �èíç-áóðãà �Ëàíäàó, îïèñûâàþùèõ �àçîâûå ïåðåõîäûìåæäó ÎÖÊ-, �ÖÊ- è �ÏÓ-ñòðóêòóðàìè, îáîçíà�÷àåìûìè êàê �àçû �, 
 è ". Èñïîëüçóþòñÿ ÷åòûðåñëàáîíåîäíîðîäíûõ ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿ: òðèäå�îðìàöèè ðàñòÿæåíèÿ âäîëü êàæäîé èç ãëàâíûõîñåé êðèñòàëëà è ¾�îíîííûé¿ ïàðàìåòð ïðåâðà�ùåíèÿ, îïèñûâàþùèé îòíîñèòåëüíûå ñêîëüæåíèÿïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé. Äëÿ êàæäîãîèç îáñóæäàåìûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé óêàçàíîíåñêîëüêî âàðèàíòîâ òàêèõ ñêîëüæåíèé, ò. å. ¾�îíîí�íî-äå�îðìàöèîííûõ¿ ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ, êîòîðûåïðåäñòàâëÿþòñÿ íàèáîëåå ðåàëèñòè÷íûìè. Äëÿêàæäîãî èç ýòèõ âàðèàíòîâ äàíû ÿâíûå âûðàæåíèÿäëÿ ïîëîæåíèé âñåõ àòîìîâ íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ.Îòìå÷åíî, ÷òî äëÿ ïåðåõîäà � ! 
 â æåëåçåîáû÷íî ðàññìàòðèâàåìûé ïóòü ïðåâðàùåíèÿ Áåéíà,â êîòîðîì �îíîííûå ñêîëüæåíèÿ îòñóòñòâóþò,ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíûì ñïîíòàííûì äå�îðìà�öèÿì, ïðèìåðíî âäâîå á�îëüøèì, ÷åì äëÿ ïóòåéïðåâðàùåíèÿ ñ �îíîííûìè ñêîëüæåíèÿìè, òàê ÷òîêèíåòè÷åñêèå áàðüåðû, ñâÿçàííûå ñ âîçíèêíîâåíèåìíåîäíîðîäíûõ íàïðÿæåíèé âñëåäñòâèå ýòèõ ñïîíòàí�íûõ äå�îðìàöèé, äëÿ áåéíîâñêîãî ïóòè ÿâëÿþòñÿíàìíîãî á�îëüøèìè, ÷åì äëÿ ïóòåé ñ �îíîííûìèñêîëüæåíèÿìè. Ïîýòîìó �îíîííî-äå�îðìàöèîííûåïóòè ïðåâðàùåíèé, ðàññìîòðåííûå â íàñòîÿùåéðàáîòå, ïðåäñòàâëÿþòñÿ áîëåå ðåàëèñòè÷íûìè, ÷åìáåéíîâñêèé. Âûâåäåíû ìèêðîñêîïè÷åñêèå âûðàæå�íèÿ äëÿ ãðàäèåíòíûõ ÷ëåíîâ â ðàññìàòðèâàåìûõ�óíêöèîíàëàõ. Ïîêàçàíî, ÷òî ýòè ãðàäèåíòíûå÷ëåíû ìîæíî ÿâíî âûðàçèòü ÷åðåç äèíàìè÷åñêóþìàòðèöó êðèñòàëëà íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ. Ýòóìàòðèöó ìîæíî ëèáî âû÷èñëÿòü ìåòîäàìè ab initioíà îñíîâå ïðèâåäåííûõ âûðàæåíèé, ëèáî îöåíè�âàòü, èñïîëüçóÿ èíòåðïîëÿöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ î �îíîííûõ ñïåêòðàõ ìåæäó íà÷àëüíîé èêîíå÷íîé �àçàìè. Ïîñòðîåíèå òàêîé èíòåðïîëÿöèèèëëþñòðèðóåòñÿ íà ïðèìåðå ïðåâðàùåíèÿ � ! "â æåëåçå. Ïîêàçàíî, ÷òî èçìåíåíèÿ ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ êîâàðèàíòíûõ ïàðàìåòðîâ Áîðíà �Êàðìàíà âõîäå äàííîãî ïðåâðàùåíèÿ íåâåëèêè, ÷òî ïîäòâåð�æäàåò ðàçóìíîñòü ïðåäëîæåííîé èíòåðïîëÿöèè.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû, âìåñòå ñ ðåçóëüòàòàìèïðåäûäóùèõ ðàáîò [8, 13, 14℄, èñïîëüçîâàíû äëÿîöåíîê õàðàêòåðèñòèê ìåæ�àçíûõ ãðàíèö ìåæäó746



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009 Îáîáùåííûå �óíêöèîíàëû �èíçáóðãà �Ëàíäàó : : :�åððèòîì è öåìåíòèòîì â ñòàëÿõ. Íàéäåíî, ÷òîøèðèíà ýòèõ ìåæ�àçíûõ ãðàíèö, ïî-âèäèìîìó,ñóùåñòâåííî ïðåâûøàåò ìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ,à ïîëó÷åííûå îöåíêè ãðàäèåíòíûõ ÷ëåíîâ ðàçóìíîñîãëàñóþòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè.Àâòîðû ãëóáîêî áëàãîäàðíû È. Ë. ßêîâëåâîé,Þ. Í. �îíîñòûðåâó è Ì. Ñ. Áëàíòåðó çà ïëîäîòâîð�íûå îáñóæäåíèÿ è ïîìîùü â ðàáîòå, à òàêæå Èññëå�äîâàòåëüñêî-òåõíîëîãè÷åñêîìó öåíòðó ¾Àóñ�åðð¿,ã. Ìàãíèòîãîðñê çà èíèöèèðîâàíèå è ïîääåðæêóýòîé ðàáîòû. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñî�âîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíòû ��06-02-16557,09-02-00563) è â ðàìêàõ ïðîãðàììû ïîääåðæêèâåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë �Ô (ÍØ-3004.2008.2).Ï�ÈËÎÆÅÍÈßA. Ñâÿçü êîâàðèàíòíûõ ïàðàìåòðîâÁîðíà �Êàðìàíà â �îðìóëå (58) ñàíàëîãè÷íûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìèïàðàìåòðàìèÂ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ �îíîí�íûõ ñïåêòðîâ ÎÖÊ-ìåòàëëîâ, íàïðèìåð â ðàáîòàõ[22�24℄, ïðèíÿòî èñïîëüçîâàòü íåêîâàðèàíòíûåïàðàìåòðû Áîðíà �Êàðìàíà �n�
n, ÿâëÿþùè�åñÿ ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè ìàòðèö ñèëîâûõïîñòîÿííûõ An äëÿ âåêòîðîâ R�n, óêàçàííûõ â �îð�ìóëàõ (59). Ýòè ìàòðèöû An = An(R�n) îïèñûâàþòòàêèìè âûðàæåíèÿìè:A1 = 0B� �1 �1 �1�1 �1 �1�1 �1 �1 1CA ;A2 = 0B� �2 0 00 �2 00 0 �2 1CA ;A3 = 0B� �3 
3 0
3 �3 00 0 �3 1CA ;A4 = 0B� �4 Æ4 Æ4Æ4 �4 
4Æ4 
4 �4 1CA ;
(92)

à ìàòðèöà A5 ïîëó÷àåòñÿ èç A1 çàìåíîé �1 íà �5 è�1 íà �5.Ïðè îïèñàíèè ýòèõ ìàòðèö êîâàðèàíòíûì âûðà�æåíèåì (58) ñ en = fn = 0 áóäåì èñïîëüçîâàòü ìè�íèìàëüíîå ÷èñëî íåíóëåâûõ ïàðàìåòðîâ an�dn, ò. å.

èç âñåõ ïàðàìåòðîâ 
n áóäåì ñ÷èòàòü îòëè÷íûìèîò íóëÿ òîëüêî 
3 è 
4, à èç dn � òîëüêî d4. Òî�ãäà ïîäñòàíîâêà â óðàâíåíèå (58) âûðàæåíèé äëÿn�p = R�np=R�np èç �îðìóë (59) ïðèâîäèò ê ñëåäó�þùèì âûðàæåíèÿì êîâàðèàíòíûõ ïàðàìåòðîâ Áîð�íà �Êàðìàíà an�dn â (58) ÷åðåç ýêñïåðèìåíòàëüíûå�n�
n:a1 = 3�1; b1 = �1 � �1; a2 = �2 � �2;b2 = �2; a3 = 45 ��3 � �3 + 32
3� ;b3 = 25 ��3 + 32�3 � 
3� ;
3 = 2(�3 � �3 � 
3);a4 = 1120 ��4 � �4 + 2
4 + 103 Æ4� ;b4 = 320�4 + 1720�4 + 12
4 � 910Æ4;
4 = 118 (�4 � �4 + 10
4 � 6Æ4) ;d4 = 12124 (Æ4 � 3
4); a5 = 3�5;b5 = �5 � �5:
(93)

Îòìåòèì òàêæå, ÷òî íàøå îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâÁîðíà �Êàðìàíà, êàê êîâàðèàíòíûõ êîý��èöèåí�òîâ â ìàòðèöå ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ (46), ïðîòèâî�ïîëîæíî ïî çíàêó îïðåäåëåíèÿì, êîòîðûå èñïîëüçó�þòñÿ â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ [22℄�[26℄.B. Îöåíêè çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâÁîðíà �Êàðìàíà A�n � F�n è A"n� F "n â�îðìóëå (62) äëÿ æåëåçàÇíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ Áîðíà �Êàðìàíà al�
l, êî�òîðûå îïðåäåëÿþò çíà÷åíèÿ A�n � F�n äëÿ ÎÖÊ-æå-ëåçà, ìîæíî íàõîäèòü èç ñîîòíîøåíèé (93), èñïîëü�çóÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå îöåíêè ïàðàìåòðîâ �n�
nâ ðàáîòàõ [22�24℄. Îäíàêî â �ÏÓ-æåëåçå (êîòîðîåñòàáèëüíî òîëüêî ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ [4℄) �î�íîííûå ñïåêòðû íå èçìåðÿëèñü, òàê ÷òî ïàðàìåòðûÁîðíà �Êàðìàíà äëÿ íåãî ìîæíî îöåíèâàòü òîëü�êî ñ ïîìîùüþ òåõ èëè èíûõ ýêñòðàïîëÿöèé. Â ðà�áîòàõ [13, 14℄ áûëî ïðåäëîæåíî èñïîëüçîâàòü äëÿòàêîé ýêñòðàïîëÿöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î�îíîííûõ ñïåêòðàõ �ÏÓ-êîáàëüòà è îöåíèâàòü äè�íàìè÷åñêóþ ìàòðèöó �ÏÓ-æåëåçà D"-Fek èç ñîîòíî�øåíèÿ D"-Fek = DCok B"-Fe=BCo; (94)ãäå DCok � äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà äëÿ êîáàëüòà, àB"-Fe è BCo � ìîäóëè ñæàòèÿ �ÏÓ-æåëåçà è êî�747



Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 4 (10), 2009Òàáëèöà 7. Îöåíêè ïàðàìåòðîâ A�n � F�n è A"n � F "n â �îðìóëå (62) äëÿ æåëåçà (â 102 äí/ñì)n (l�;m") A�n A"n B�n B"n C�n C"n D�n D"n E�n E"n F�n F "n1 (1,1) �447 �337 �30 15 �30 �185 �447 �357 �447 0 0 02 (1,2) �447 �370 �30 17 �30 �37 0 03 (2,1) �146 �337 �4 15 �4 �185 �146 �357 �146 0 0 04 (2,2) �146 �370 �4 17 �4 �37 0 05 (2,3) �146 �33 �4 6 �4 22 �146 0 �146 0 0 06 (3,3) �22 �33 3 6 3 22 �22 0 �22 0 �41 07 (3,4) 3 1 3 �136 �22 0 �41 08 (3,5) �22 �12 3 2 3 0 �22 �7 �22 0 �41 09 (3,6) �22 �1 3 1 3 1 �41 0áàëüòà. Òàêàÿ ìîäåëü ìîæåò áûòü äîñòàòî÷íîé äëÿîöåíîê êàê ìàñøòàáà ãðàäèåíòíîãî êîý��èöèåíòàg��ss â �îðìóëå (49), òàê è åãî çàâèñèìîñòåé îò ïàðà�ìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ, îðèåíòàöèè êðèñòàëëà, è ò. ï.,ïî ñëåäóþùèì ñîîáðàæåíèÿì. Âî-ïåðâûõ, êîáàëüòÿâëÿåòñÿ ñîñåäîì æåëåçà â òàáëèöå Ìåíäåëååâà èñõîäåí ñ íèì ïî ðÿäó ìåõàíè÷åñêèõ è ìàãíèòíûõñâîéñòâ. Âî-âòîðûõ, óïîìÿíóòûå çàâèñèìîñòè g��ss âîñíîâíîì îïðåäåëÿþòñÿ, âèäèìî, ãåîìåòðè÷åñêèìè�àêòîðàìè, êîòîðûå â ìîäåëè (94) ïîëíîñòüþ ó÷òå�íû. Â-òðåòüèõ, èìåþùèåñÿ äàííûå î �îíîííûõ ñïåê�òðàõ ïåðåõîäíûõ �ÏÓ-ìåòàëëîâ (ñì., íàïðèìåð, [15,26℄) ïîêàçûâàþò, ÷òî îáùèé âèä ýòèõ ñïåêòðîâ â ðàç�íûõ ìåòàëëàõ îáû÷íî ñõîäåí, à îñíîâíûå ðàçëè÷èÿñâÿçàíû ñ îáùèìè ìàñøòàáíûìè �àêòîðàìè. Ââå�äåíèå â ñîîòíîøåíèå (94) îòíîøåíèÿ ìîäóëåé ñæà�òèÿ êàê ðàç è îñóùåñòâëÿåò òàêîå ðåàëèñòè÷åñêîå¾ìàñøòàáèðîâàíèå¿ �îíîííîãî ñïåêòðà. Ïðè ýòîìäëÿ ìîäóëÿ ñæàòèÿ â êîáàëüòå áóäåì èñïîëüçîâàòüåãî íàáëþäàåìîå çíà÷åíèå ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâè�ÿõ [38℄: BCo = 1:87 Ìáàð, à â �ÏÓ-æåëåçå � ïðè�âåäåííóþ â ðàáîòå [19℄ ýêñòðàïîëÿöèþ ê íîðìàëü�íûì óñëîâèÿì äàííûõ, ïîëó÷åííûõ ïîä äàâëåíèåì:B"-Fe � 1:65 Ìáàð.Â òàáë. 7 ïðèâåäåíû ïîëó÷àþùèåñÿ îöåíêè ïàðà�ìåòðîâ A�n�F�n è A"n�F "n äëÿ æåëåçà. Çíà÷åíèÿ ïà�ðàìåòðîâ �n�
n äëÿ ÎÖÊ-æåëåçà â óðàâíåíèÿõ (93)áðàëèñü èç ðàáîòû [24℄. Ïàðàìåòðû Áîðíà �Êàðìàíàäëÿ êîáàëüòà â �îðìóëå (94) ñîîòâåòñòâóþò ìîäåëèâçàèìîäåéñòâèé øåñòè áëèæàéøèõ ñîñåäåé, êîòîðàÿâ ðàáîòå [15℄ íàçâàíà ¾ìîäåëü Co-6aÆ¿ è õîðîøî îïè�ñûâàåò �îíîííûå ñïåêòðû êîáàëüòà. Â òàáë. 7 ìûïðèâîäèì ïàðàìåòðû Áîðíà �Êàðìàíà òîëüêî äëÿïåðâûõ äåâÿòè çâåçä ñ n îò 1 äî 9, òàê êàê âêëàäû

çâåçä ñ n � 10 óæå ìàëû, ÿâëÿÿñü íà äâà�òðè ïî�ðÿäêà ìåíüøèìè, ÷åì âêëàäû âçàèìîäåéñòâèé áëè�æàéøèõ ñîñåäåé. Çíà÷åíèÿ êîíñòàíò An, Dn è Enäëÿ çâåçä n, êîòîðûå íå äàþò âêëàäà â ìàòðèöó (62)âñëåäñòâèå îòñóòñòâèÿ ó âåêòîðîâ Rnp â ýòèõ çâåç�äàõ íåîáõîäèìûõ íåíóëåâûõ êîìïîíåíò, â òàáë. 7 íåïðèâîäÿòñÿ.Èç òàáë. 7 ñëåäóåò, â ÷àñòíîñòè, ÷òî çíà÷åíèÿíàèáîëüøèõ, îñíîâíûõ ïàðàìåòðîâ Áîðíà �Êàðìàíàâ �îðìóëå (60), A1, A2, D1 è D2 (êîòîðûå îïèñû�âàþò âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé) â ÎÖÊ-è �ÏÓ-�àçàõ îêàçûâàþòñÿ äîâîëüíî áëèçêèìè, òàêæå êàê è çíà÷åíèÿ zz-êîìïîíåíòû êàæäîé èç ìàò�ðèö A1p, êîòîðàÿ â ÎÖÊ-�àçå, ñîãëàñíî �îðìóëå(60) è òàáë. 7, ðàâíà C�1 + E�1 n21z = �179 äí/ñì,à â �ÏÓ-�àçå ðàâíà C"1 = �185 äí/ñì. Â òî æåâðåìÿ âñå óêàçàííûå îöåíêè ïîëó÷åíû èç ñîâåðøåí�íî ðàçíûõ ýêñïåðèìåíòîâ è èñïîëüçóþò ïðîñòóþ ìî�äåëü (94). Ïîýòîìó ïîëó÷åííàÿ áëèçîñòü îñíîâíûõâêëàäîâ â ìàòðèöó ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ â ÎÖÊ- è�ÏÓ-�àçàõ (à ñëåäîâàòåëüíî, ïî ñîîòíîøåíèÿì (61),è íà âñåì ïóòè ïðåâðàùåíèÿ) ìîæåò ïîäòâåðæäàòüàäåêâàòíîñòü âñåõ èñïîëüçîâàííûõ ìîäåëåé è ïðè�áëèæåíèé. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. P.-A. Lindgard and O. G. Mouritsen, Phys. Rev. Lett.57, 2458 (1986).2. G. L. Krasko and G. B. Olson, Phys. Rev. B 40, 11536(1989).3. B. N. Harmon, in: Stati
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