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�ÀÑ×ÅÒÛ ÑÒ�ÓÊÒÓ�Û È ÝÍÅ��ÈÈ ÊÎ�Å�ÅÍÒÍÛÕÌÅÆÔÀÇÍÛÕ ��ÀÍÈÖ ÌÅÆÄÓ ÀÓÑÒÅÍÈÒÎÌ ÈÌÀ�ÒÅÍÑÈÒÎÌ Â ÆÅËÅÇÅ ÌÅÒÎÄÎÌ ÎÁÎÁÙÅÍÍÎ�ÎÔÓÍÊÖÈÎÍÀËÀ �ÈÍÇÁÓ��À�ËÀÍÄÀÓÂ. �. Âàêñ a;b*, À. Ä. Çàáîëîòñêèé a;b, È. �. Ïàíêðàòîâ aaÍàöèîíàëüíûé èññëåäîâàòåëüñêèé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿbÌîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò (ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò)117303, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 16 àâãóñòà 2011 ã.Íà îñíîâå ðàçâèòûõ ðàíåå ìåòîäîâ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î �îíîííûõ ñïåêòðàõ è òåðìîäèíàìèêå�ÖÊ- è ÎÖÊ-æåëåçà ïîñòðîåí îáîáùåííûé �óíêöèîíàë �èíçáóðãà � Ëàíäàó äëÿ ìèêðîñêîïè÷åñêèõ èññëå-äîâàíèé êèíåòèêè �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé àóñòåíèò�ìàðòåíñèò â æåëåçå. Ýòîò �óíêöèîíàë èñïîëüçîâàíäëÿ ðàñ÷åòîâ ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ ïëîñêîé ìåæ�àçíîé ãðàíèöû ìåæäó àóñòåíèòîì è ìàðòåíñèòîì ïðèïðîèçâîëüíûõ îðèåíòàöèÿõ ýòîé ãðàíèöû è ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. �àññ÷èòàíû ïðî�èëè ïàðàìåòðàïðåâðàùåíèÿ â îáëàñòè ìåæ�àçíîé ãðàíèöû. Íàéäåíî, ÷òî øèðèíà ìåæ�àçíîé ãðàíèöû îáû÷íî ñóùå-ñòâåííî ïðåâûøàåò ìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ. Çíà÷åíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ýíåðãèé ìåæ�àçíûõ ãðàíèö èìåþòïîðÿäîê 500�800 ýðã/ñì2, ñèëüíî çàâèñÿò îò îðèåíòàöèè è èìåþò ðåçêèé ìèíèìóì, êîãäà ìåæ�àçíûåãðàíèöû ïàðàëëåëüíû ïëîòíîóïàêîâàííûì àòîìíûì ïëîñêîñòÿì.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÒåîðåòè÷åñêèå ïîäõîäû ê îïèñàíèþ ìàðòåíñèò�íûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé â ìåòàëëàõ è ñïëàâàõ,ïðåæäå âñåãî, â æåëåçå è ñòàëÿõ, îáñóæäàþòñÿ óæåìíîãèå ãîäû, ñì., íàïðèìåð, [1�5℄. Îäíàêî ýòè îáñó�æäåíèÿ íîñÿò îáû÷íî òîëüêî �åíîìåíîëîãè÷åñêèéèëè êà÷åñòâåííûé õàðàêòåð, ìèêðîñêîïè÷åñêèå æåïîäõîäû çäåñü ïîêà íå ðàçâèòû. Êàê îòìå÷åíî â ðà�áîòàõ [6, 7℄, äëÿ ðàçâèòèÿ ïîñëåäîâàòåëüíîé òåîðèèìàðòåíñèòíûõ ïðåâðàùåíèé ìîæíî èñïîëüçîâàòü ìå�òîä îáîáùåííîãî �óíêöèîíàëà �èíçáóðãà �Ëàíäàó(ÎÔ�Ë). Â ýòîì ìåòîäå ýâîëþöèÿ ñòðóêòóðû êðè�ñòàëëà ïðè �àçîâîì ïåðåõîäå îïèñûâàåòñÿ ñ ïî�ìîùüþ íåñêîëüêèõ ñëàáîíåîäíîðîäíûõ ïàðàìåòðîâïðåâðàùåíèÿ �p, â êà÷åñòâå êîòîðûõ äëÿ ìàðòåí�ñèòíûõ ïðåâðàùåíèé åñòåñòâåííî âûáèðàòü ïàðà�ìåòð s, îïèñûâàþùèé îòíîñèòåëüíîå ñêîëüæåíèå (âëèòåðàòóðå íàçûâàåìîå �shuffling�, �òàñîâàíèå� [11℄)ïëîòíîóïàêîâàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé, à òàêæåäå�îðìàöèþ êðèñòàëëà u�� [6, 7℄. Ìåòîä ÎÔ�Ë*E-mail: vaks�mbslab.kiae.ru

ïðè îïèñàíèè �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé â íåîäíîðîä�íûõ ñèñòåìàõ îòëè÷àåòñÿ îò îáû÷íîãî ìåòîäà �èíç�áóðãà �Ëàíäàó (�Ë) òåì, ÷òî â ÎÔ�Ë ìàëûìè ïðåä�ïîëàãàþòñÿ òîëüêî ãðàäèåíòû ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùå�íèÿ �p, à ñàìè �p ìîãóò áûòü ëþáûìè [8℄, â òî âðå�ìÿ êàê äëÿ ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà �Ë ñàìè �p òîæåäîëæíû áûòü ìàëû. Ïîýòîìó ìåòîä �Ë ïðèìåíèìòîëüêî ê îïèñàíèþ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ âòîðîãî ðîäà,êîòîðûå â ðåàëüíûõ ñïëàâàõ î÷åíü ðåäêè, â òî âðåìÿêàê ÎÔ�Ë ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ èçó÷åíèÿ âåñü�ìà øèðîêîãî êðóãà ÿâëåíèé, âêëþ÷àÿ ìàðòåíñèòíûåïðåâðàùåíèÿ ñ �àçîâûìè ïåðåõîäàìè ïåðâîãî ðîäà.Ïðè ýòîì ÎÔ�Ë ìîæåò ñòðîèòüñÿ íå òîëüêî íà îñíî�âå �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ðàçëîæåíèé ïî ñòåïåíÿì �p,êàê ýòî îáû÷íî äåëàåòñÿ â ìåòîäå �Ë, íî è íà îñíî�âå ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, êàê ýòî äåëàëîñü, íà�ïðèìåð, â ðàáîòå [9℄ è äåëàåòñÿ íèæå.Êàê îáñóæäàëîñü â ðàáîòàõ [6, 7℄, ðåàëèñòè÷åñ-êèå ÎÔ�Ë äëÿ îïèñàíèÿ ìàðòåíñèòíûõ ïðåâðàùå�íèé ìîæíî ñòðîèòü íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ î �îíîííûõ ñïåêòðàõ, åñëè èñïîëüçîâàòüíåêîòîðûå åñòåñòâåííûå èíòåðïîëÿöèè. Â ðàáîòå [6℄1102



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :òî÷íîñòü òàêèõ èíòåðïîëÿöèé ïðè îïèñàíèè �àçî�âîãî ïåðåõîäà ìåæäó ÎÖÊ- è �ÏÓ-�àçàìè æåëåçàïîä äàâëåíèåì áûëà ïðîèëëþñòðèðîâàíà ñðàâíåíè�åì ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà ab initio [10℄. Â íàñòîÿùåéðàáîòå àíàëîãè÷íàÿ èíòåðïîëÿöèÿ áóäåò èñïîëüçî�âàíà äëÿ òîãî, ÷òîáû íà îñíîâå èìåþùèõñÿ äàííûõî �îíîííûõ ñïåêòðàõ â �ÖÊ- è ÎÖÊ-�àçàõ æåëå�çà [12�14℄ ïîñòðîèòü ÎÔ�Ë, îïèñûâàþùèé ïðåâðà�ùåíèÿ àóñòåíèò�ìàðòåíñèò â æåëåçå è ìàëîóãëåðî�äèñòûõ ñòàëÿõ.Äàëåå ýòîò ÎÔ�Ë áóäåò èñïîëüçîâàí äëÿ ðàñ÷å�òîâ ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ ïëîñêîé êîãåðåíòíîé ìåæ��àçíîé ãðàíèöû (ÌÔ�) ìåæäó àóñòåíèòîì è ìàð�òåíñèòîì. Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ðåàëüíûõ âêëþ÷åíèéìàðòåíñèòà â àóñòåíèòå ÌÔ� ÿâëÿþòñÿ êîãåðåíòíû�ìè è ïðàêòè÷åñêè ïëîñêèìè òîëüêî â ñëó÷àå ìàð�òåíñèòíûõ ïðåâðàùåíèé ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõ òåì�ïåðàòóðàõ, êîãäà îáðàçóåòñÿ ïëàñòèí÷àòûé (plate)ìàðòåíñèò, â òî âðåìÿ êàê ïðè áîëåå âûñîêèõ òåìïå�ðàòóðàõ îáðàçóåòñÿ ðåå÷íûé (lath) ìàðòåíñèò ñ çà�ìåòíîé ïëàñòè÷åñêîé äå�îðìàöèåé íà ãðàíèöàõ [1℄.Îäíàêî â ýòîé ðàáîòå ý��åêòû ïëàñòè÷åñêîé äå�îð�ìàöèè äëÿ ïðîñòîòû íå ðàññìàòðèâàþòñÿ. Áóäóò ðàñ�ñ÷èòàíû âñå îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè îáñóæäàåìûõìåæ�àçíûõ ãðàíèö, âêëþ÷àÿ ïðî�èëè ïàðàìåòðàïðåâðàùåíèÿ s â îáëàñòè ÌÔ�, øèðèíó ÌÔ� w èåå ïîâåðõíîñòíóþ ýíåðãèþ �, â çàâèñèìîñòè îò îðè�åíòàöèè ÌÔ� n è òåìïåðàòóðû T . Êàê îáñóæäàëîñüìíîãèìè àâòîðàìè, ýòè õàðàêòåðèñòèêè ÌÔ� ñóùå�ñòâåííî âõîäÿò â ëþáûå ìèêðîñêîïè÷åñêèå ðàññìîò�ðåíèÿ êèíåòèêè ìàðòåíñèòíîãî ïðåâðàùåíèÿ, ïðåæ�äå âñåãî, â òåîðèè çàðîæäåíèÿ è ðîñòà ìàðòåíñèò�íûõ âêëþ÷åíèé â àóñòåíèòå, ñì., íàïðèìåð, [1, 2℄.Â òî æå âðåìÿ êàêèå-ëèáî ðàñ÷åòû èëè îöåíêè çíà�÷åíèé w(n; T ) è �(n; T ) â ëèòåðàòóðå îòñóòñòâóþò,à â òåîðåòè÷åñêèõ îáñóæäåíèÿõ èñïîëüçóþòñÿ òîëü�êî ðàçëè÷íûå ïðîèçâîëüíûå ïðåäïîëîæåíèÿ îá ýòèõâåëè÷èíàõ [1, 2℄. Ïîýòîìó ðàñ÷åòû è îöåíêè, âû�ïîëíåííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå, ìîãóò äàòü îñíîâóäëÿ ðåàëèñòè÷åñêèõ òåîðèé êèíåòèêè ïðåâðàùåíèéàóñòåíèò�ìàðòåíñèò â æåëåçå è ñòàëÿõ.Â ðàçä. 2 îáñóæäàþòñÿ îáùåå âûðàæåíèå äëÿ èñ�ïîëüçóåìîãî ÎÔ�Ë è ïàðàìåòðû, íåîáõîäèìûå äëÿåãî ïîñòðîåíèÿ. Â ðàçä. 3 �îðìóëèðóåòñÿ âàðèàöè�îííûé ìåòîä ðàñ÷åòà ñâîéñòâ ÌÔ� ìåæäó ìàðòåí�ñèòîì è àóñòåíèòîì íà îñíîâå ÎÔ�Ë, âêëþ÷àÿ íàè�áîëåå âàæíûé äëÿ ïðèëîæåíèé ñëó÷àé, êîãäà îäíàèç ýòèõ �àç (àóñòåíèò) ÿâëÿåòñÿ ìåòàñòàáèëüíîé. Âðàçä. 4 ñ ïîìîùüþ ðàçâèòîãî âàðèàöèîííîãî ìåòî�äà ïîëó÷åíû îáùèå óðàâíåíèÿ äëÿ ðàñ÷åòîâ ñâîéñòâÌÔ� è ïðèâåäåíû ÿâíûå ðåøåíèÿ ýòèõ óðàâíåíèéâ ïðàêòè÷åñêè âàæíîì ñëó÷àå, êîãäà âêëàäû ÷ëåíîâ

ñ ãðàäèåíòàìè òåíçîðà äèñòîðñèè ÿâëÿþòñÿ ìàëû�ìè. Â ðàçä. 5 è 6 îáñóæäàþòñÿ ìåòîäû ìèêðîñêîïè�÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ïàðàìåòðîâ èñïîëüçóåìîãî ÎÔ�Ë.Ýòè ðàñ÷åòû íå ñîäåðæàò ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâè îñíîâàíû íà èìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí�íûõ î òåðìîäèíàìèêå è î �îíîííûõ ñïåêòðàõ â�ÖÊ- è ÎÖÊ-æåëåçå [12�15℄. Â ðàçä. 7 ïðèâîäÿò�ñÿ ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ÎÔ�Ë, ïîëó÷åí�íûå ìåòîäàìè, îáñóæäàâøèìèñÿ â ðàçä. 5 è 6. Âðàçä. 8 âñå îïèñàííûå ìåòîäû è ðåçóëüòàòû èñïîëü�çóþòñÿ äëÿ ðàñ÷åòîâ ðàçëè÷íûõ õàðàêòåðèñòèê êîãå�ðåíòíûõ ÌÔ� ìåæäó àóñòåíèòîì è ìàðòåíñèòîì âæåëåçå, âêëþ÷àÿ øèðèíó ýòèõ ÌÔ�, èõ ïîâåðõíîñò�íûå ýíåðãèè è ïðî�èëè ïàðàìåòðîâ ïðåâðàùåíèÿ âîáëàñòè ÌÔ�. Îñíîâíûå âûâîäû ïðèâîäÿòñÿ â Çà�êëþ÷åíèè.2. ÎÁÙÅÅ ÂÛ�ÀÆÅÍÈÅ ÄËßÈÑÏÎËÜÇÓÅÌÎ�Î ÎÔ�ËÍàø ïîäõîä áóäåò îñíîâàí íà ðåçóëüòàòàõ ðàáîò[6; 7℄. Èñõîäèì èç îáùåãî âûðàæåíèÿ äëÿ ðàññìàò�ðèâàåìûõ ÎÔ�Ë, àíàëîãè÷íîãî âûðàæåíèþ (35) èçðàáîòû [6℄:F = Z d3Rvat ftot(s; u��;rs;r2��u): (1)Çäåñü s � ïàðàìåòð ïðåâðàùåíèÿ (â ðàáîòàõ [6; 7℄ íà�çûâàâøèéñÿ ïàðàìåòðîì �îíîííûõ ñìåùåíèé), êî�òîðûé îïèñûâàåò îòíîñèòåëüíûå ñêîëüæåíèÿ, èëè¾òàñîâàíèå¿, ïëîòíîóïàêîâàííûõ àòîìíûõ ïëîñêî�ñòåé ïðè îáñóæäàåìîì �àçîâîì ïðåâðàùåíèè, òàê÷òî çíà÷åíèå s = 0 ñîîòâåòñòâóåò àóñòåíèòó, à çíà�÷åíèå s = 1 � ìàðòåíñèòó. ×åðåç u�� îáîçíà÷åíûäå�îðìàöèè, ñîïðîâîæäàþùèå ýòî ïðåâðàùåíèå, à÷åðåç r2��u = �2u=�x��x� � âòîðûå ïðîèçâîä�íûå ñìåùåíèé, ò. å. ãðàäèåíòû òåíçîðà äèñòîðñèèu�;� = r�u�. Îòìåòèì, ÷òî òåíçîð äèñòîðñèè åñòüñóììà ñèììåòðè÷íîãî òåíçîðà äå�îðìàöèè u�� == (�u�=�x�+�u�=�x�)=2 è àíòèñèììåòðè÷íîãî òåí�çîðà ïîâîðîòà "�� = (�u�=�x� � �u�=�x�)=2:u�;� = u�� + "�� ;è, êàê îáñóæäàëîñü â ðàáîòå [7℄, ïðè îáñóæäàåìîìïðåâðàùåíèè êàê äå�îðìàöèè u��, òàê è ïîâîðî�òû "�� äîñòàòî÷íî ìàëû: ju�� j; j"�� j . 0:1. Ôóíê�öèÿ ftot â �îðìóëå (1) åñòü ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ íààòîì (äëÿ êðàòêîñòè íàçûâàåìàÿ íèæå ïðîñòî ñâî�áîäíîé ýíåðãèåé), à vat � îáúåì, ïðèõîäÿùèéñÿ íàîäèí àòîì. Â õîäå îáñóæäàåìîãî ïðåâðàùåíèÿ àóñòå�íèò�ìàðòåíñèò ýòîò îáúåì, âîîáùå ãîâîðÿ, ìåíÿ�åòñÿ, è ýòî èçìåíåíèå ìîæíî ó÷èòûâàòü, ââîäÿ â1103



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012vat çàâèñèìîñòü îò ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿ s, íà�ïðèìåð, òèïà îáñóæäàåìîé íèæå â óðàâíåíèè (8).Îäíàêî äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî ïðåâðàùåíèÿ àóñòå�íèò�ìàðòåíñèò â æåëåçå ýòè èçìåíåíèÿ â ìíîæèòå�ëå vat ìàëû è íåñóùåñòâåííû: Ævat=vat < 0:03, è âîèçáåæàíèå íåíóæíûõ óñëîæíåíèé îáúåì vat â �îð�ìóëå (1) íèæå ñ÷èòàåòñÿ ïîñòîÿííûì.Ïîëíóþ ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ ftot â �îðìóëå (1)áóäåì çàïèñûâàòü â âèäå ñóììû ¾îäíîðîäíûõ¿ �î�íîííîãî è óïðóãîãî âêëàäîâ, fs è fu, è ãðàäèåíò�íûõ âêëàäîâ, îáîçíà÷àåìûõ ñîîòâåòñòâåííî êàê Gss,Gsu, Guu:ftot = fs + fu +Gss +Gsu +Guu: (2)Äëÿ �óíêöèè fs = fs(s) â �îðìóëå (2) áóäåì èñïîëü�çîâàòü èíòåðïîëÿöèþ ïîëèíîìîì ïî s, àíàëîãè÷íóþèñïîëüçîâàííîé â ðàáîòå [6℄ ïðè îáñóæäåíèè �àçî�âîãî ïåðåõîäà ìåæäó ÎÖÊ- è �ÏÓ-�àçàìè æåëå�çà ïîä äàâëåíèåì. Ýòà èíòåðïîëÿöèÿ ó÷èòûâàåò òî,÷òî �óíêöèÿ fs(s) äîëæíà èìåòü ìèíèìóì êàê ïðès = 0, ò. å. â �ÖÊ-�àçå (àóñòåíèòå), òàê è ïðè s = 1,ò. å. â ÎÖÊ-�àçå (ìàðòåíñèòå), è ýòè ìèíèìóìû ðàç�äåëåíû íåêîòîðûì áàðüåðîì, ïëàâíî ìåíÿþùèìñÿ ñs. Ïðè ýòîì ñìåùåíèå êàæäîãî àòîìà â õîäå îáñóæ-äàåìîãî ïðåâðàùåíèÿ, êàê ïîêàçàíî â ðàáîòàõ [6; 7℄è íèæå, ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ìàëûì. Ïîýòîìó åñòå�ñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ïðè èçìåíåíèè s ìåæäóíóëåì è åäèíèöåé, îïèñûâàþùåì ýòî ïðåâðàùåíèå,èçìåíåíèÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè fs(s) ÿâëÿþòñÿ âåñü�ìà ïëàâíûìè. Òîãäà ïîëíîå èçìåíåíèå fs(s) â äàí�íîì èíòåðâàëå äîëæíî àäåêâàòíî îïèñûâàòüñÿ ïî�ëèíîìîì íèçøåé âîçìîæíîé ñòåïåíè, àíàëîãè÷íûìèñïîëüçîâàííîìó â �îðìóëå (73) èç ðàáîòû [6℄, ò. å.ïîëèíîìîì ïÿòîé ñòåïåíè, äàâàåìûì �îðìóëîé (3)íèæå.Îäíàêî, â îòëè÷èå îò ðàáîòû [6℄, ìû áóäåì ðàñ�ñìàòðèâàòü ÌÔ� íå òîëüêî ïðè íàëè÷èè ïîëíîãîðàâíîâåñèÿ ìåæäó îáñóæäàåìûìè äâóìÿ �àçàìè,àóñòåíèòîì è ìàðòåíñèòîì, íî òàêæå è ñëó÷àè, êî�ãäà îäíà èç ýòèõ �àç (àóñòåíèò) ìåòàñòàáèëüíà, òàê÷òî ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ íà îäèí àòîì â ìàðòåíñè�òå íèæå, ÷åì â àóñòåíèòå, íà íåêîòîðóþ âåëè÷èíó� = �(T ). Òîãäà, åñëè îòñ÷èòûâàòü ñâîáîäíóþ ýíåð�ãèþ îò åå çíà÷åíèÿ â àóñòåíèòå, òî �óíêöèþ fs â�îðìóëå (2) óäîáíî çàïèñûâàòü â âèäå ñóììû äâóõâêëàäîâ: fe(s), îïèñûâàþùåãî fs ïðè íàëè÷èè ïîëíî�ãî ìåæ�àçíîãî ðàâíîâåñèÿ è àíàëîãè÷íîãî èñïîëü�çîâàííîìó â �îðìóëå (73) èç ðàáîòû [6℄, è âêëàäàf�(s), ñâÿçàííîãî ñ ìåòàñòàáèëüíîñòüþ àóñòåíèòà:

fs = fe(s) + f�(s);fe(s) = 12s2(1� s)2[a + (m � a)s℄;f�(s) = �s3(10� 15s+ 6s2)� == [(1� s)3(1 + 3s+ 6s2)� 1℄�: (3)Çäåñü è íèæå èíäåêñû ¾a¿ èëè ¾m¿ ñîîòâåòñòâó�þò àóñòåíèòó èëè ìàðòåíñèòó, ò. å. �ÖÊ- èëèÎÖÊ-�àçå. Èç �îðìóë (3) ñëåäóåò, ÷òî êîíñòàíòàa èëè m èìååò ñìûñë ¾æåñòêîñòè¿ (ò. å. âòîðîéïðîèçâîäíîé îò ñâîáîäíîé ýíåðãèè) îòíîñèòåëü�íî ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿ s (ò. å. îòíîñèòåëüíîðàññìàòðèâàåìîãî òàñîâàíèÿ ïëîòíîóïàêîâàííûõïëîñêîñòåé) â àóñòåíèòå èëè â ìàðòåíñèòå, à ìåòîäûðàñ÷åòà ýòèõ êîíñòàíò îïèñûâàþòñÿ íèæå â ðàçä. 5.Îäíîðîäíûé äå�îðìàöèîííûé âêëàä fu == fu(u��; s) â �îðìóëå (2) áóäåì îöåíèâàòü â ïðè�áëèæåíèè ëèíåéíîé òåîðèè óïðóãîñòè [7, �. (24)℄,ïîñêîëüêó, êàê îáñóæäàëîñü â ðàáîòå [7℄, çíà�÷åíèÿ óïðóãèõ äå�îðìàöèé, âîçíèêàþùèõ ïðèïðåâðàùåíèè a! m, ÿâëÿþòñÿ äîñòàòî÷íî ìàëûìè:fu = 12vat��Æ(u�� � ue��)(uÆ � ueÆ): (4)Ïî ïîâòîðÿþùèìñÿ ãðå÷åñêèì (äåêàðòîâûì) èíäåê�ñàì çäåñü è íèæå ïîäðàçóìåâàåòñÿ ñóììèðîâàíèå,à ��Æ = ��Æ(s) � çíà÷åíèÿ ìîäóëåé óïðóãîñòèíà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ, îöåíèâàåìûå ñ ïîìîùüþ ëè�íåéíîé èíòåðïîëÿöèè [7, �. (48)℄ ìåæäó çíà÷åíèÿìèýòèõ ìîäóëåé â �ÖÊ- è â ÎÖÊ-æåëåçå:��Æ(s) = a��Æ + s(m��Æ � a��Æ): (5)Çíà÷åíèÿ æå ðàâíîâåñíûõ äå�îðìàöèé ue�� = ue��(s)â (4) îïðåäåëÿþòñÿ èç óñëîâèÿ ìèíèìóìà �óíêöèèf â �îðìóëå (24) èç ðàáîòû [7℄ ïî u�� , ò. å. èç óðàâ�íåíèé ��Æ(s)ueÆ = ���(s);ue�� = ��1���;Æ �Æ(s); (6)ãäå �1 îçíà÷àåò òåíçîð, îáðàòíûé òåíçîðó .Äëÿ ñïîíòàííîãî íàïðÿæåíèÿ ���(s) == (�fu=�u��)u��=0 â ðàáîòå [7℄ îáñóæäàëàñüëèíåéíàÿ èíòåðïîëÿöèÿ [7, �. (51)℄ ìåæäó çíà÷åíè�åì ýòîãî íàïðÿæåíèÿ â àóñòåíèòå, ���(0) = �a�� = 0,è â ìàðòåíñèòå, ���(1) = �m�� : ���(s) = s�m�� .Ïðè ýòîì çíà÷åíèå �m�� îöåíèâàëîñü ïî �îðìóëàìëèíåéíîé òåîðèè óïðóãîñòè [7, �. (50)℄:�m�� = m��ÆumÆ; (7)ãäå m��Æ � ìîäóëè óïðóãîñòè â ìàðòåíñèòå, àumÆ � ñïîíòàííûå äå�îðìàöèè ðåøåòêè ìàðòåíñè�òà îòíîñèòåëüíî àóñòåíèòà. Îäíàêî òàêàÿ ëèíåéíàÿ1104



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :èíòåðïîëÿöèÿ äëÿ ���(s) íå ó÷èòûâàåò ñîîáðàæå�íèé ñèììåòðèè, îáñóæäàåìûõ íèæå â ñâÿçè ñ �îð�ìóëîé (93), êîòîðûå ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðîèçâîäíûå����=�s äîëæíû îáðàùàòüñÿ â íóëü êàê ïðè s = 0,ò. å. â àóñòåíèòå, òàê è ïðè s = 1, ò. å. â ìàðòåíñèòå.Ïîýòîìó íèæå äëÿ ���(s) èñïîëüçóåòñÿ èíòåðïîëÿ�öèÿ ïîëèíîìîì îò s ìèíèìàëüíî âîçìîæíîé (òðå�òüåé) ñòåïåíè, êîòîðàÿ óäîâëåòâîðÿåò îáîèì ýòèìóñëîâèÿì: ���(s) = s2(3� 2s)�m�� : (8)Äëÿ ãðàäèåíòíîãî ÷ëåíàGss, áèëèíåéíîãî ïî ãðà�äèåíòàì ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿ, èñïîëüçóåì òî æåâûðàæåíèå, ÷òî â �îðìóëå (23) èç ðàáîòû [7℄Gss = gss��r�sr�s: (9)ßâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåí�òîâ gss�� äàþòñÿ ïåðâûì ñëàãàåìûì �îðìóëû (48)èëè �îðìóëîé (49) èç ðàáîòû [6℄. Ñîãëàñíî ýòèì�îðìóëàì, êîý��èöèåíòû gss�� âûðàæàþòñÿ ÷åðåçìàòðèöó ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ A = A��mn(s) øåñòè-àòîìíîãî êðèñòàëëà, âîçíèêàþùåãî ïðè êàæäîì çíà�÷åíèè s íà îáñóæäàåìîì ïóòè ïðåâðàùåíèÿ a! m.Ïîñêîëüêó ýòè ñèëîâûå ïîñòîÿííûå, âîîáùå ãîâîðÿ,ìåíÿþòñÿ ñ s, òî è ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòû gss��â �îðìóëå (9) äîëæíû çàâèñåòü îò s.Ñëàãàåìûå Guu è Gsu â �îðìóëå (2), ñîäåðæà�ùèå ãðàäèåíòû òåíçîðà äèñòîðñèè r2�� , áóäåì äëÿêðàòêîñòè íàçûâàòü ãðàäèåíòíî-äå�îðìàöèîííûìè.Âêëàä Guu ñîîòâåòñòâóåò ÷ëåíàì, áèëèíåéíûì ïîãðàäèåíòàì ru�;� (÷ëåíû òèïà u�;�ruÆ;�, áèëè�íåéíûå ïî êîìïîíåíòàì òåíçîðà äèñòîðñèè è ïî èõãðàäèåíòàì, íå äàþò âêëàäà â �óíêöèîíàë (1), ïî�ñêîëüêó èíòåãðèðîâàíèåì ïî ÷àñòÿì îíè ñâîäÿòñÿê âíåèíòåãðàëüíûì ÷ëåíàì, èñ÷åçàþùèì â ðàññìàò�ðèâàåìûõ âàðèàöèîííûõ çàäà÷àõ). Òîãäà âêëàä Gsuìîæíî çàïèñàòü â âèäå, àíàëîãè÷íîì (9):Guu = guu��;Æ��r2Æu�r2��u�: (10)Àíàëîãè÷íî, ¾ñìåøàííûé¿ ãðàäèåíòíûé ÷ëåí Gsu,áèëèíåéíûé ïî ãðàäèåíòàì ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿrs è ïî ãðàäèåíòàì òåíçîðà äèñòîðñèè, ìîæíî çàïè�ñàòü â âèäå, àíàëîãè÷íîì (9) è (10):Gsu = gsu�;�Ær�sr2Æu�: (11)�ðàäèåíòíî-äå�îðìàöèîííûå êîý��èöèåíòûguu��;Æ�� è gsu�;�Æ â �îðìóëàõ (10) è (11), òàê æåêàê è ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòû gss�� â (9), ìîæ�íî âû÷èñëÿòü èëè îöåíèâàòü èç âûðàæåíèé äëÿìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ êðèñòàëëà íà ïóòè

ïðåâðàùåíèÿ A, êàê îáñóæäàåòñÿ íèæå. Òàê æå,êàê è â ñëó÷àå êîý��èöèåíòîâ gss�� , ýòè ãðàäèåíò-íî-äå�îðìàöèîííûå êîý��èöèåíòû, âîîáùå ãîâîðÿ,çàâèñÿò îò ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿ s.Òàêèì îáðàçîì, â ðàñ÷åòàõ áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿñëåäóþùåå îáùåå âûðàæåíèå äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèèftot â ÎÔ�Ë (1):ftot = fs(s) + 12vat��Æ(s)[u�� � ue��(s)℄�� [uÆ � ueÆ(s)℄ + gss��(s)r�sr�s++ gsu�;�Æ(s)r�sr2Æu� ++ guu��;Æ��(s)r2Æu�r2��u�; (12)ãäå �óíêöèÿ fs(s) äàåòñÿ âûðàæåíèåì (3). Äå�îð�ìàöèè íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ue��(s), âîîáùå ãîâîðÿ,îïðåäåëÿþòñÿ óðàâíåíèÿìè (6)�(8), õîòÿ íèæå îíèáóäóò îöåíèâàòüñÿ ñ ïîìîùüþ áîëåå ïðîñòûõ èíòåð�ïîëÿöèé, îïèñûâàåìûõ â ðàçä. 6.3. ÂÀ�ÈÀÖÈÎÍÍÛÉ ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀÑÂÎÉÑÒÂ ÌÅÆÔÀÇÍÛÕ ��ÀÍÈÖÌÅÆÄÓ ÄÂÓÌß ÑÒÀÁÈËÜÍÛÌÈÔÀÇÀÌÈ È ÌÅÆÄÓ ÑÒÀÁÈËÜÍÎÉ ÈÌÅÒÀÑÒÀÁÈËÜÍÎÉ ÔÀÇÀÌÈÂ èñïîëüçóåìîì ìåòîäå ÎÔ�Ë ñòðóêòóðó è ýíåð�ãèþ ëþáûõ ðàâíîâåñíûõ êîí�èãóðàöèé, â ÷àñòíî�ñòè, ðàâíîâåñíûõ ìåæ�àçíûõ ãðàíèö, ìîæíî îïðå�äåëÿòü èç óñëîâèé ìèíèìàëüíîñòè ÎÔ�Ë (1) îòíî�ñèòåëüíî âàðèàöèé ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿ s(r) èëîêàëüíûõ ñìåùåíèé u�(r), ò. å. èç ðåøåíèÿ ñèñòå�ìû âàðèàöèîííûõ óðàâíåíèéÆF=Æs(r) = 0; ÆF=Æu�(r) = 0 (13)ïðè çàäàííûõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ. ßâíûé âèä ýòèõóðàâíåíèé äàåòñÿ íèæå �îðìóëàìè (17)�(21). Äëÿîáñóæäàåìûõ íèæå ïëîñêèõ ÌÔ�, îðèåíòèðîâàí�íûõ íîðìàëüíî çàäàííîìó íàïðàâëåíèþ n, �óíêöèès(r) è êîìïîíåíòû òåíçîðà äèñòîðñèè u�;� â óðàâíå�íèÿõ (13) çàâèñÿò òîëüêî îò îäíîé ïåðåìåííîé, ðàñ�ñòîÿíèÿ äî ÌÔ� � = nr, à ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ê ýòèìóðàâíåíèÿì ñîîòâåòñòâóþò ïåðåõîäó �óíêöèé s(�) èu�;�(�) ïðè � ! (�1) â èõ çíà÷åíèÿ sa è ua�;� äëÿàóñòåíèòà, à ïðè � !1 � â çíà÷åíèÿ sm è um�;� äëÿìàðòåíñèòà.Ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ÌÔ� � îïðåäåëÿåòñÿ êàêîòíåñåííàÿ ê åäèíèöå ïëîùàäè ðàçíîñòü ìåæäó�óíêöèîíàëîì (1) ñ ýòèìè s(�) è u�;�(�) è òàêèìæå �óíêöèîíàëîì ñ �óíêöèÿìè s è u�;� â ñîñòîÿ�íèè áåç ÌÔ�. Â êà÷åñòâå ýòîãî ¾ðåïåðíîãî¿ ñîñòîÿ�íèÿ áåç ÌÔ� ìîæíî âçÿòü, íàïðèìåð, îäíîðîäíûé6 ÆÝÒÔ, âûï. 6 1105



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012àóñòåíèò ñ s = sa è u�;� = ua�;�, èëè îäíîðîäíûéìàðòåíñèò ñ s = sm è u�;� = um�;�, èëè ëþáóþ ñîâî�êóïíîñòü äâóõ ýòèõ �àç, íàïðèìåð, àóñòåíèòà ñëåâàîò öåíòðà ÌÔ� (ò. å. ïðè � < 0) è ìàðòåíñèòà ñïðàâàîò öåíòðà ÌÔ� (ò. å. ïðè � > 0):� = 0Z�1 d�vatnftot[s(�); u�;�(�)℄ � fatoto++ 1Z0 d�vatnftot[s(�); u�;�(�)℄� fmtoto: (14)Ïîñêîëüêó ïðè òåðìîäèíàìè÷åñêîì ðàâíîâåñèèìåæäó àóñòåíèòîì è ìàðòåíñèòîì ñîîòâåòñòâóþùèåèì ñâîáîäíûå ýíåðãèè fatot è fmtot â (1) ðàâíû äðóãäðóãó, ëþáîé èç òàêèõ âîçìîæíûõ ñïîñîáîâ îïðåäå�ëåíèÿ ðåïåðíîãî ñîñòîÿíèÿ áåç ÌÔ� äàåò îäèí èòîò æå ðåçóëüòàò äëÿ �. Ïîëó÷àþùèåñÿ ïðè ýòîìóðàâíåíèÿ àíàëîãè÷íû ðàññìîòðåííûì, íàïðèìåð,â ðàáîòàõ [9; 16℄.Â òî æå âðåìÿ ïðè ðàññìîòðåíèè ÌÔ� ìåæäóñòàáèëüíîé è ìåòàñòàáèëüíîé �àçàìè (íèæå òàêàÿãðàíèöà äëÿ êðàòêîñòè íàçûâàåòñÿ ¾ìåòàñòàáèëü�íîé¿) èñïîëüçîâàíèå âàðèàöèîííîãî ïîäõîäà ñòà�íîâèòñÿ, âîîáùå ãîâîðÿ, íåîäíîçíà÷íûì è òðåáóåòóòî÷íåíèé. Ñîñòîÿíèå ñ ÌÔ�, ò. å. äâóõ�àçíîå ñîñòî�ÿíèå, òåïåðü óæå íå ñîîòâåòñòâóåò ìèíèìóìó �óíê�öèîíàëà (1), ïîñêîëüêó òàêîé ìèíèìóì òåïåðü ñîîò�âåòñòâóåò îäíîðîäíîé ñòàáèëüíîé �àçå, â íàøåì ñëó�÷àå � ìàðòåíñèòó. Òàêèì îáðàçîì, âàðèàöèîííîå èñ�ñëåäîâàíèå ñâîéñòâ ìåòàñòàáèëüíûõ ÌÔ� (ðåàëüíîâîçíèêàþùèõ ïðè áûñòðîé çàêàëêå â îáñóæäàåìûåìåòàñòàáèëüíûå ñîñòîÿíèÿ) òðåáóåò íàëîæåíèÿ îïðå�äåëåííûõ îãðàíè÷åíèé íà âèä ðàññìàòðèâàåìûõ âà�ðèàöèé �óíêöèé s(�) è u(�), àäåêâàòíûõ ñòðóêòó�ðå òàêèõ ÌÔ�. Â ÷àñòíîñòè, òåïåðü íóæíî óòî÷�íèòü îïðåäåëåíèå óïîìÿíóòîãî ¾ðåïåðíîãî¿ ñîñòîÿ�íèÿ áåç ÌÔ�, ÷òîáû èñêàòü �óíêöèè s(�) è u(�), ìè�íèìèçèðóþùèå ðàçíîñòü ñâîáîäíûõ ýíåðãèé ñîñòîÿ�íèÿ ñ ÌÔ� è ýòîãî ðåïåðíîãî ñîñòîÿíèÿ.Ìàòåìàòè÷åñêè ýòó çàäà÷ó ìîæíî ïîñòàâèòüòàêèì îáðàçîì. Áóäåì îïðåäåëÿòü ïîâåðõíîñòíóþýíåðãèþ ÌÔ� ñîîòíîøåíèåì (14), â êîòîðîì ¾ðàç�äåëÿþùóþ¿ òî÷êó � = 0 áóäåì íàçûâàòü öåíòðîìÌÔ�. Â ðàññìîòðåííîì âûøå ñëó÷àå ðàâíîâåñíûõÌÔ� âûáîð ïîëîæåíèÿ ýòîé òî÷êè, ò. å. ñîîòâåòñòâó�þùèõ åé çíà÷åíèé s(� = 0) = s0 è u�;�(� = 0) = u0�;� ,áûë íåñóùåñòâåí, ïîñêîëüêó çíà÷åíèÿ fatot è fmtot â(14) áûëè ðàâíû. Íî äëÿ ìåòàñòàáèëüíûõ ÌÔ� çíà�÷åíèÿ âåëè÷èíû � â (14), âîîáùå ãîâîðÿ, çàâèñÿò îòâûáîðà s0 è u0�;�, è íèæå ìû áóäåì âûáèðàòü ýòè çíà�÷åíèÿ èç �èçè÷åñêèõ ñîîáðàæåíèé. Ïðè âûáðàííîì

òàêèì îáðàçîì ïîëîæåíèè öåíòðà ÌÔ� âàðèàöèîí�íóþ çàäà÷ó íàõîæäåíèÿ �óíêöèé s(�) è u(�) áóäåìñòàâèòü êàê çàäà÷ó ìèíèìèçàöèè �óíêöèîíàëà (14)îòíîñèòåëüíî âàðüèðîâàíèÿ ýòèõ �óíêöèé ïðè òåõæå ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ ïåðåõîäà ïðè � ! (�1) âàóñòåíèò èëè â ìàðòåíñèò, ÷òî è âûøå.Îáñóäèì âîïðîñ î âûáîðå çíà÷åíèé s0 è u0�;�, ñî�îòâåòñòâóþùèõ öåíòðó ÌÔ� � = 0 â (14). Çàìåòèì,âî-ïåðâûõ, ÷òî íà îáñóæäàåìûõ íèæå ïóòÿõ ïðå�âðàùåíèé çíà÷åíèÿ êîìïîíåíò òåíçîðà äèñòîðñèèu�;�(�) áóäóò ïðîñòî âûðàæàòüñÿ ÷åðåç ïàðàìåòðïðåâðàùåíèÿ s. Ïîýòîìó ñòðóêòóðà ÌÔ� â îñíîâíîìîïðåäåëÿåòñÿ èçìåíåíèåì â îáëàñòè ÌÔ� ïàðàìåò�ðà ïðåâðàùåíèÿ s è ñîîòâåòñòâóþùèõ åìó âêëàäîâfs(s) è Gss â ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ (2). Èç �îðìóë (3)âèäíî, ÷òî �óíêöèÿ fs(s) èìååò äâà ìèíèìóìà: ìè�íèìóì ïðè s = 0, ñîîòâåòñòâóþùèé àóñòåíèòó, èìèíèìóì ïðè s = 1, ñîîòâåòñòâóþùèé ìàðòåíñèòó,è ýòè ìèíèìóìû ðàçäåëåíû ïîòåíöèàëüíûì áàðüå�ðîì, êîòîðûé èìååò ìàêñèìóì ïðè íåêîòîðîì çíà÷å�íèè s = smax. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì òåðìîäèíàìè�÷åñêàÿ äâèæóùàÿ ñèëà dfs=ds (êîòîðàÿ îïðåäåëÿåò,â ÷àñòíîñòè, êèíåòèêó ðåëàêñàöèè ê ñîñòîÿíèþ ðàâ�íîâåñèÿ [17℄) ïðè s < smax ñòèìóëèðóåò ýâîëþöèþñèñòåìû ê ñîñòîÿíèþ àóñòåíèòà, à ïðè s > smax �ê ñîñòîÿíèþ ìàðòåíñèòà. Â ñâÿçè ñ ýòèì çà ïîëîæå�íèå öåíòðà ÌÔ�, ðàçäåëÿþùåãî îáëàñòè ñî ñòðóê�òóðîé òèïà àóñòåíèòà è òèïà ìàðòåíñèòà, íàèáîëåååñòåñòâåííûì êàæåòñÿ âûáðàòü êàê ðàç ýòó òî÷êóìàêñèìóìà �óíêöèè fs(s) â (3), ò. å. îïðåäåëÿòü òî÷�êó � = 0 â (14) èç ñîîòíîøåíèés0 = smax; (dfs=ds)���s=smax = 0: (15)Íèæå ïîêàçàíî, ÷òî êîîðäèíàòíûå çàâèñèìîñòè�óíêöèé s(�), ìèíèìèçèðóþùèå �óíêöèîíàë (14),â òî÷êå � = 0 èìåþò èçëîì, ò. å. ðàçíîñòü ïðîèç�âîäíûõ ds=d� â ýòîé òî÷êå èìååò íåêîòîðûé ñêà÷îêB�, âåëè÷èíà êîòîðîãî ïðîïîðöèîíàëüíà ïàðàìåò�ðó ìåòàñòàáèëüíîñòè � â (3) è çàâèñèò òàêæå îòçíà÷åíèÿ s0:(ds=d�)+ � (ds=d�)� = B�(s0); (16)ãäå íèæíèé èíäåêñ ¾+¿ èëè ¾�¿ ó (ds=d�) óêàçû�âàåò ïðåäåëüíîå çíà÷åíèå äàííîé ïðîèçâîäíîé ïðè� ! (+0) èëè � ! (�0). Áóäåò ïîêàçàíî, ÷òî ìè�íèìàëüíîå çíà÷åíèå ðàçðûâà B� â �îðìóëå (16) ñî�îòâåòñòâóåò âûáîðó çíà÷åíèÿ s0 ëèáî ðàâíîìó, ëè�áî áëèçêîìó ê òî÷êå ìàêñèìóìà smax �óíêöèè fs(s)â �îðìóëå (3). Òàêóþ ¾ìàêñèìàëüíóþ ãëàäêîñòü¿ïîëó÷àåìûõ ðàñïðåäåëåíèé ìîæíî ñ÷èòàòü äîïîë�íèòåëüíûì àðãóìåíòîì â ïîëüçó âûáîðà ïîëîæåíèÿ1106



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :öåíòðà ÌÔ� s0 â òî÷êå ìàêñèìóìà �óíêöèè fs(s),îïðåäåëÿåìîãî ðàâåíñòâîì (15).Îòìåòèì, îäíàêî, ÷òî ïðè ðåàëèñòè÷åñêèõ çíà÷å�íèÿõ ïàðàìåòðà ìåòàñòàáèëüíîñòè �, îáñóæäàåìûõíèæå, èçëîìû (16) â �óíêöèÿõ s(�) (èëëþñòðèðóå�ìûå íèæå, ðèñ. 3) âåñüìà ìàëû, è èõ íàëè÷èå íåñó�ùåñòâåííî äëÿ âñåõ �èçè÷åñêè çíà÷èìûõ õàðàêòå�ðèñòèê ìåòàñòàáèëüíûõ ÌÔ�. Â ðåàëüíûõ æå ìåòà�ñòàáèëüíûõ ÌÔ� òàêèå èçëîìû îòñóòñòâóþò âñëåä�ñòâèå äèñêðåòíîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.4. �ÅØÅÍÈÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈÉ ÄËßÏÀ�ÀÌÅÒ�À Ï�ÅÂ�ÀÙÅÍÈß ÈËÎÊÀËÜÍÛÕ ÄÅÔÎ�ÌÀÖÈÉ ÂÎÁËÀÑÒÈ ÌÔ� Â Ï�ÅÍÅÁ�ÅÆÅÍÈÈ��ÀÄÈÅÍÒÀÌÈ ÒÅÍÇÎ�À ÄÈÑÒÎ�ÑÈÈÏðèâåäåì ÿâíûé âèä âàðèàöèîííûõ óðàâíå�íèé (13) äëÿ ÎÔ�Ë ñî ñâîáîäíîé ýíåðãèåé (12).Ïîñëå ñòàíäàðòíûõ ïðåîáðàçîâàíèé ñ èñïîëüçî�âàíèåì èíòåãðèðîâàíèÿ ïî ÷àñòÿì ýòè óðàâíåíèÿïðèíèìàþò âèä_fs � 2gss��r2��s� _gss��r�sr�s++ vat �12 _��Æ(u�� � ue��)� ��Æ _ue����� (uÆ � ueÆ) + � _gsu�;�Ær�sr2Æu� �� gsu�;�Ær3�Æu��+ _guu��;Æ��r2�u�r2Æ�u� = 0; (17)r�hvat��Æ(uÆ � ueÆ)��r(gsu�;�ÆrÆs+ 2guu�Æ;���r2��uÆ)i = 0; (18)ãäå òî÷êà íàä �óíêöèåé îò s îçíà÷àåò äè��åðåíöè�ðîâàíèå ïî s, íàïðèìåð: _fs = dfs=ds.Íèæå ìû ðàññìàòðèâàåì ïëîñêóþ ÌÔ�, íîð�ìàëüíóþ åäèíè÷íîìó âåêòîðó n, â êîòîðîé ïàðàìåòðïðåâðàùåíèÿ s è ëîêàëüíûå äèñòîðñèè u�;� çàâèñÿòòîëüêî îò îäíîé ïåðåìåííîé � = n � r. Òîãäà ïðî�èçâîäíàÿ ëþáîé �óíêöèè '(�), ãäå ' åñòü s(�) èëèu�;�(�), ïî êîîðäèíàòå x� äàåòñÿ âûðàæåíèåì�'=�x� = n�'0; (19)ãäå øòðèõ îçíà÷àåò äè��åðåíöèðîâàíèå ïî �: '0 == d'(�)=d�: Ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèé (17) è (18) áó�äåì èñïîëüçîâàòü ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, îïèñàííûå âðàçä. 3, ò. å. ïåðåõîä s è u�;� ïðè � ! (�1) â èõçíà÷åíèÿ sa è ua�;� äëÿ àóñòåíèòà, à ïðè � !1 � âçíà÷åíèÿ äëÿ ìàðòåíñèòà, è áóäåì îòñ÷èòûâàòü s(�)

è u�;�(�) îò èõ çíà÷åíèé â àóñòåíèòå, ò. å. ñ÷èòàòüsa = ua�;� = 0. Òîãäà èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèÿ (18)ïî � ïîêàçûâàåò, ÷òî âûðàæåíèå â êâàäðàòíûõ ñêîá�êàõ â ýòîì óðàâíåíèè ðàâíî íóëþ ïðè âñåõ �, è ñè�ñòåìó óðàâíåíèé (17) è (18) ìîæíî çàïèñàòü â òàêîìâèäå:_fs � 2gs00 � _g(s0)2 + vat �12 _��Æ(u�� � ue��) �� ��Æ _ue��� (uÆ � ueÆ) ++ h _gsu�;�s0u0�;� � gsu�;�u00�;� + _guu��Æu0�;u0�;Æi = 0; (20)vat��Æ(uÆ � ueÆ)� h _gsu�;�(s0)2 + gsu�;�s00 ++ 2 _guu�Æ;�s0u0Æ; + 2guu�Æ;�u00Æ;i = 0; (21)ãäå ââåäåíû ñîêðàùåííûå îáîçíà÷åíèÿg = g(n) = gss��n�n� ;gsu�;� = gsu�;�(n) = gsu�;�ÆnnÆ;guu�Æ;� = guu�Æ;�(n) = guu�Æ;���n�n�: (22)Îòìåòèì, ÷òî âûïîëíåííîå â (21) �îðìàëüíîåèíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèÿ (18) íà îñíîâå ðàâåíñòâà(19) ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî ìû íå ðàññìàòðèâàåì äàëü�íîäåéñòâóþùèå ñëàáîíåîäíîðîäíûå óïðóãèå íàïðÿ�æåíèÿ, ñâÿçàííûå ñ íåñîîòâåòñòâèåì êðèñòàëëè÷å�ñêèõ ðåøåòîê. Â äåéñòâèòåëüíîñòè, òàêèå íàïðÿæå�íèÿ îòñóòñòâóþò òîëüêî â òîì ñëó÷àå, êîãäà ïëîñ�êîñòü ÌÔ� ïðè �àçîâîì ïðåâðàùåíèè îñòàåòñÿ èí�âàðèàíòíîé, ñì., íàïðèìåð, [18℄. Îäíàêî âëèÿíèåýòèõ ñëàáîíåîäíîðîäíûõ íàïðÿæåíèé ìîæíî îïèñû�âàòü ñòàíäàðòíûìè ìåòîäàìè òåîðèè óïðóãîñòè [18℄,â íàñòîÿùåé æå ðàáîòå èññëåäóþòñÿ íåîäíîðîäíûåóïðóãèå íàïðÿæåíèÿ, ïðèñóòñòâóþùèå òîëüêî â îá�ëàñòè ÌÔ�. Ïîëíîå ðàññìîòðåíèå êàê íåîäíîðîä�íûõ, òàê è ñëàáîíåîäíîðîäíûõ óïðóãèõ ý��åêòîâäëÿ áîëåå ðåàëèñòè÷åñêîé çàäà÷è î âêëþ÷åíèè ìàð�òåíñèòà â àóñòåíèòå áóäåò äàíî â äðóãîé ðàáîòå.Óðàâíåíèÿ (20) è (21) ÿâëÿþòñÿ ñèñòåìîé îáûê�íîâåííûõ äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé äëÿ �óíê�öèé s(�) è u�;�(�), êîòîðóþ â ïðèíöèïå ìîæíî ðå�øàòü ÷èñëåííûìè ìåòîäàìè. Â òî æå âðåìÿ â ðà�áîòå [7℄ è âûøå îòìå÷åíî, ÷òî çíà÷åíèÿ äèñòîðñèéu�;�, ò. å. äå�îðìàöèé u�� è ïîâîðîòîâ "�� , ïðè ðàñ�ñìàòðèâàåìûõ ìàðòåíñèòíûõ ïðåâðàùåíèÿõ ìàëû,è, êðîìå òîãî, âñå ãðàäèåíòíûå ÷ëåíû â èñïîëüçó�åìîì ìåòîäå ÎÔ�Ë ïðåäïîëàãàþòñÿ ìàëûìè ñðàâ�íèòåëüíî ñ íåãðàäèåíòíûìè. Ïîýòîìó ñëàãàåìûå âïîñëåäíèõ êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ â óðàâíåíèÿõ (20),1107 6*



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012(21) (êîòîðûå â ñâîáîäíîé ýíåðãèè (2) ñîîòâåòñòâó�þò ÷ëåíàì Gsu è Guu, ñîäåðæàùèì ãðàäèåíòû òåíçî�ðà äèñòîðñèè) ñëåäóåò ñ÷èòàòü ìàëûìè ïîïðàâêàìèê ïåðâûì ÷ëåíàì ýòèõ óðàâíåíèé. Òîãäà â íóëåâîìïðèáëèæåíèè ïî ãðàäèåíòàì äå�îðìàöèé è ïîâîðî�òîâ ýòè ïîïðàâî÷íûå ÷ëåíû ìîæíî îïóñêàòü. Ïðèýòîì óðàâíåíèå (21) ïîêàçûâàåò, ÷òî â ýòîì íóëå�âîì ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíàÿ äå�îðìàöèÿ u�� ïîëíî�ñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ ëîêàëüíûì çíà÷åíèåì ïàðàìåòðà�îíîííûõ ñìåùåíèé s = s(�): u��(�) = ue��(s). Çíà�÷åíèÿ ëîêàëüíûõ ïîâîðîòîâ "��(s) â ýòîì íóëåâîìïðèáëèæåíèè ìîæíî íàõîäèòü, èñïîëüçóÿ èíòåðïî�ëÿöèè, àíàëîãè÷íûå èñïîëüçîâàííûì â �îðìóëå (8),êàê îïèñûâàåòñÿ â ðàçä. 6.3. Âêëàäû æå ñëàãàåìûõâ ïîñëåäíèõ êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ â óðàâíåíèÿ (20)è (21) áóäåì íàõîäèòü ïî òåîðèè âîçìóùåíèé, êàêîïèñûâàåòñÿ â ðàçä. 6.4, èñïîëüçóÿ â ýòèõ ñëàãàåìûõâûðàæåíèÿ äëÿ äèñòîðñèè u�;�, íàéäåííûå â îïèñàí�íîì âûøå íóëåâîì ïðèáëèæåíèè.Ïîñëå îòáðàñûâàíèÿ â óðàâíåíèÿõ (20) è (21)ñëàãàåìûõ â ïîñëåäíèõ êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ óðàâíå�íèå (21) äàåò äëÿ äå�îðìàöèé ¾ëîêàëüíî ðàâíîâåñ�íîå¿ ðåøåíèå, îïèñûâàåìîå �îðìóëîé (6):u��(�) = ue��(s): (23)Ïðè ïîäñòàíîâêå ýòîãî âûðàæåíèÿ äëÿ uÆ â ïî�ñëåäíåå ñëàãàåìîå ïåðâîé ñòðî÷êè óðàâíåíèÿ (20)ýòî ñëàãàåìîå îáðàùàåòñÿ â íóëü. Ïîýòîìó äëÿ íà�õîæäåíèÿ �óíêöèè s(�) ïîëó÷àåòñÿ ïðîñòîå óðàâ�íåíèå, ñîîòâåòñòâóþùåå íàëè÷èþ â óðàâíåíèè (20)òîëüêî òðåõ ïåðâûõ ÷ëåíîâ:2g d2sd�2 + dgds �dsd��2 � dfsds = 0: (24)Åñëè âñå ÷ëåíû ýòîãî óðàâíåíèÿ óìíîæèòü íà ds=d�,òî åãî ëåâàÿ ÷àñòü ïðèìåò âèä ïîëíîé ïðîèçâîäíîéïî �, è èíòåãðèðîâàíèå ïî � ïîçâîëÿåò ÿâíî âûðà�çèòü ïðîèçâîäíóþ ds=d� ÷åðåç ïàðàìåòð ïðåâðàùå�íèÿ s: dd� "g�dsd��2 � f(s)# = 0;g�dsd��2 = f(s) + C; (25)ãäå ïðîèçâîëüíàÿ ïîñòîÿííàÿ C îïðåäåëÿåòñÿ èç ãðà�íè÷íûõ óñëîâèé.Êàê îáñóæäàëîñü â ðàçä. 3, ðåøåíèå âàðèàöèîí�íîé çàäà÷è î ìèíèìóìå ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè (14)äàåòñÿ �óíêöèÿìè s(�), êîòîðûå â îáëàñòÿõ (� < 0,s < s0) è (� > 0, s > s0) ÿâëÿþòñÿ, âîîáùå ãîâîðÿ,

ðàçíûìè. Ýòó �óíêöèþ â ïåðâîé îáëàñòè ìû áóäåìîáîçíà÷àòü êàê s�(�), à âî âòîðîé � êàê s+(�), èãðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ íèõ èìåþò, ñîîòâåòñòâåííî,òàêîé âèä:� ! (�1) : s� ! 0; ds�=d� ! 0;� !1 : s+ ! 1; ds+=d� ! 0: (26)Äëÿ òîãî ÷òîáû ýòè ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ âûïîëíÿ�ëèñü, ïîñòîÿííóþ C â �îðìóëå (25) äëÿ s�(�) íóæ�íî ïîëîæèòü ðàâíîé íóëþ, à äëÿ s+(�) � ðàâíîé[�f(1)℄ = �. Ýòî äàåò ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ äëÿïðîèçâîäíûõ ds=d� â (25):ds�=d� =pf(s)=g(s);ds+=d� =pf+(s)=g(s); f+(s) = f(s) + �: (27)Óðàâíåíèÿ (27) ïîçâîëÿþò âûïèñàòü êîîðäèíàòíûåçàâèñèìîñòè s�(�) è s+(�) â âèäå ñîîòíîøåíèé äëÿîáðàòíûõ �óíêöèé �(s):� < 0; s < s0 : � = sZs0 dupg(u)=f(u);� > 0; s > s0 : � = sZs0 dupg(u)=f+(u): (28)Ýòè ñîîòíîøåíèÿ ïîçâîëÿþò äàòü ÿâíîå âûðàæåíèåäëÿ øèðèíû ÌÔ� w. Òàê, åñëè îïðåäåëÿòü ýòó øè�ðèíó êàê èíòåðâàë êîîðäèíàò �, â êîòîðîì ïàðàìåòðïðåâðàùåíèÿ s ìåíÿåòñÿ îò íåêîòîðîãî ìàëîãî çíà�÷åíèÿ smin äî íåêîòîðîãî smax, áëèçêîãî ê åäèíèöå(íàïðèìåð, îò smin = 0:1 äî smax = 0:9), òî èç óðàâ�íåíèé (28) èìååìw = s0Zsmin dupg(u)=f(u) + smaxZs0 dupg(u)=f+(u): (29)Ñêà÷îê ïðîèçâîäíûõ ds=d� â òî÷êå (� = 0, s == s0), îïðåäåëåííûé ðàâåíñòâîì (16), ñîãëàñíî óðàâ�íåíèÿì (27), äàåòñÿ âûðàæåíèåì�ds+d� � ds�d� ��=0 = B�(s0) == pf+(s0)�pf(s0)pg(s0) : (30)Çàâèñèìîñòè g îò s, êàê ïîêàçàíî íèæå, ÿâëÿþòñÿíàìíîãî ìåíåå ðåçêèìè, ÷åì äëÿ fs(s). Ïîýòîìó èçóðàâíåíèÿ (30) âèäíî, ÷òî ìèíèìàëüíîå îòíîñèòåëü�íî âûáîðà s0 çíà÷åíèå ñêà÷êà ïðîèçâîäíûõ ïðè � = 01108



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :(êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò îáðàùåíèþ â íóëü ïðîèçâîä�íîé ïî s0 îò ïðàâîé ÷àñòè óðàâíåíèÿ (30)) äîñòèãà�åòñÿ âáëèçè òî÷êè ìàêñèìóìà �óíêöèè fs, îïðåäå�ëÿåìîé ðàâåíñòâîì (15).Èñïîëüçóÿ óðàâíåíèÿ (27), ìû ìîæåì òàêæå âû�ðàçèòü äè��åðåíöèàë d� â èíòåãðàëàõ (14) ÷åðåçds+ è ds� è çàïèñàòü âûðàæåíèå (14) äëÿ ïîâåðõ�íîñòíîé ýíåðãèè ÌÔ� � â âèäå ÿâíîãî èíòåãðàëà ïîïàðàìåòðó ïðåâðàùåíèÿ s:� = 2vat 24 s0Z0 dspg(s)f(s) + 1Zs0 dspg(s)f+(s)35 : (31)Èññëåäóåì ñîîòíîøåíèÿ (28)�(31) â ðàçíûõ ïðå�äåëüíûõ ñëó÷àÿõ. Îáñóäèì ñíà÷àëà çàâèñèìîñòü ïà�ðàìåòðà ïîðÿäêà s îò êîîðäèíàòû � âäàëè îò ÌÔ�,ò. å. ïðè áîëüøèõ j�j è ìàëûõ s èëè (1 � s). Ó÷èòû�âàÿ, ÷òî �óíêöèÿ f(s) èëè f+(s) â ïîäûíòåãðàëüíûõâûðàæåíèÿõ â (28) ïðè ýòîì ñòðåìèòñÿ ê íóëþ êàê,ñîîòâåòñòâåííî, s2 èëè (1 � s)2, ïîëó÷àåì òàêèå çà�âèñèìîñòè:s�(�) = s0� exp(�=wa) = s0� exp(�j�j=wa);1� s+(�) = s0+ exp(��=wm): (32)Çäåñü ïðåäýêñïîíöèàëüíûå ìíîæèòåëè s0� è s0+ èìå�þò ïîðÿäîê âåëè÷èíû s0, à wa è wm � õàðàêòåðíûåäëèíû óáûâàíèÿ ðàçíîñòè s�sa = s èëè sm�s = 1�sïðè óäàëåíèè îò ÌÔ� â ãëóáü àóñòåíèòà èëè ìàð�òåíñèòà. Ýòè äëèíû âûðàæàþòñÿ ÷åðåç êîíñòàíòûa è m â �îðìóëå (3) è ïðåäåëüíûå çíà÷åíèÿ ãðà�äèåíòíîãî êîý��èöèåíòà g(n; s) â �îðìóëå (22),ga = g(n; s = 0) è gm = g(n; s = 1), òàêèì îáðàçîì:wa = (2ga=a)1=2; wm = (2gm=m)1=2: (33)Äëÿ èëëþñòðàöèè âèäà çàâèñèìîñòåé, îïèñûâàå�ìûõ �îðìóëàìè (29) è (31), ðàññìîòðèì åùå ÷àñò�íûé ñëó÷àé, êîãäà ãðàäèåíòíûé êîý��èöèåíò g íåçàâèñèò îò s, à ïàðàìåòð� â �îðìóëå (3) ðàâåí íóëþ(ò. å. �ÖÊ- è ÎÖÊ-�àçû íàõîäÿòñÿ â ðàâíîâåñèè).Òîãäà âñå èíòåãðàëû â �îðìóëàõ (29) è (31) áåðóòñÿàíàëèòè÷åñêè, è äëÿ øèðèíû ÌÔ� w è åå ïîâåðõ�íîñòíîé ýíåðãèè � èìååì

w =p2g" 1pa ln smaxsmin + 1pm ln 1� smin1� smax ++ 2pa ln pa +pa + (m � a)sminpa +pa + (m � a)smax �� 2pm ln pm +pa + (m � a)smaxpm +pa + (m � a)smin #;� = 835vat pg�pa +pm �3 ��h (pa+pm )2 (a+pam+m)�am3 i: (34)Äëÿ êîëè÷åñòâåííûõ ðàñ÷åòîâ õàðàêòåðèñòèêÌÔ� ïî �îðìóëàì (28)�(31) íóæíû ðàñ÷åòû èëèîöåíêè ïàðàìåòðîâ a è m â âûðàæåíèè (3) äëÿfs, à òàêæå òåíçîðîâ gss, gsu è guu, âõîäÿùèõ ââûðàæåíèå (3) äëÿ ftot. Ýòè ðàñ÷åòû è îöåíêèîïèñûâàþòñÿ íèæå â ðàçä. 5 è 6.5. �ÀÑ×ÅÒ ÊÎÍÑÒÀÍÒ a È m ÂÂÛ�ÀÆÅÍÈÈ (3) ÄËß fs5.1. Ñìåùåíèÿ àòîìîâ íà ðàññìàòðèâàåìûõïóòÿõ ïðåâðàùåíèÿÎïèñûâàåìûå íèæå ðàñ÷åòû îñíîâàíû íà îáùèõâûðàæåíèÿõ äëÿ ñìåùåíèé àòîìîâ íà ðàññìàòðèâà�åìûõ ïóòÿõ ïðåâðàùåíèÿ, ïîäðîáíî îáñóæäàâøèõñÿâ ðàáîòàõ [6; 7℄. Ïðèâåäåì íåîáõîäèìûå ñîîòíîøåíèÿèç ýòèõ ðàáîò.Äëÿ êðàòêîñòè íàçûâàåì �ÖÊ-ñòðóêòóðó (àóñòå�íèò) �àçîé , à ÎÖÊ-ñòðóêòóðó (ìàðòåíñèò) � �à�çîé �. Ïîëíîå ñìåùåíèå àòîìîâ â ïëîòíîóïàêîâàí�íîé ïëîñêîñòè m êðèñòàëëà, ñîîòâåòñòâóþùåãî ðàñ�ñìàòðèâàåìîìó ïóòè ïðåâðàùåíèÿ  ! � è ñîäåð�æàùåãî øåñòü àòîìîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, îáî�çíà÷àåì pm, òàê ÷òî íîìåð m ìåíÿåòñÿ îò 1 äî 6.Ïîñêîëüêó öåíòð òÿæåñòè ýòîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé�êè ïðè ïðåâðàùåíèè íå ñìåùàåòñÿ, ñóììà âåêòîðîâpm ïî ÿ÷åéêå ðàâíà íóëþ:6Xm=1pm = 0: (35)Àìïëèòóäó îòíîñèòåëüíûõ ñìåùåíèé (èëè òàñî�âàíèÿ) ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé íà ïóòè ïðå�âðàùåíèÿ îáîçíà÷àåì s, òàê ÷òî ñìåùåíèå êàæäîãîàòîìà â ïëîñêîñòè m ðàâíî spm, à çíà÷åíèå s â õîäåïðåâðàùåíèÿ ìåíÿåòñÿ îò íóëÿ äî åäèíèöû. Ýòè ñìå�ùåíèÿ ìîæíî îïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ ¾îïåðàòîðà �î�íîííûõ ñìåùåíèé¿ T̂ (s) � T̂s, îïðåäåëÿÿ äåéñòâèå1109



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012T̂s íà âåêòîð Rm m-é ïîäðåøåòêè (ïëîòíîóïàêîâàí�íîé ïëîñêîñòè) ðàññìàòðèâàåìûõ êðèñòàëëîâ ñîîò�íîøåíèåì [6, �. (3); 7, �. (1)℄T̂sRm = Rm + spm: (36)Äå�îðìàöèè îäíîðîäíûõ ðàñòÿæåíèé èëè ñæà�òèé u� âäîëü òðåõ äåêàðòîâûõ îñåé � óäîáíî îïðåäå�ëÿòü ñîîòíîøåíèÿìè [6, �. (1); 7, �. (2)℄x�(u�) = x�(0) exp(u�); (37)êîòîðûå ìîæíî èñïîëüçîâàòü êàê ïðè ìàëûõ, òàê èïðè íåìàëûõ äå�îðìàöèÿõ u� . Ïðè ýòîì îáúåìíàÿäå�îðìàöèÿ u (èçìåíåíèå êîòîðîé du ñâÿçàíî ñ èç�ìåíåíèåì îáúåìà êðèñòàëëà 
 ñîîòíîøåíèåì du == d
=
) âûðàæàåòñÿ ÷åðåç âåëè÷èíû u� òàê æå, êàêè â ñëó÷àå ìàëûõ äå�îðìàöèé:u = u1 + u2 + u3: (38)�åçóëüòàò äåéñòâèÿ íà âåêòîðû ðåøåòêè R == (x; y; z) ðàñòÿæåíèé u� , ïî àíàëîãèè ñ ñîîòíîøåíè�åì (36), óäîáíî çàïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ îïåðàòîðîâðàñòÿæåíèé T̂ (u�) � T̂� , îïðåäåëÿåìûõ ðàâåíñòâîì(37), íàïðèìåð, T̂2R = (x; eu2y; z): (39)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; (40)ãäå äëÿ êðàòêîñòè îáîçíà÷åíî T̂123 = T̂123fu�g == T̂1T̂2T̂3 è ~pm = T̂123pm.Ïîëîæåíèÿ àòîìîâ íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ óäîá�íî îïèñûâàòü ñ ïîìîùüþ äâóõ òðîåê ýêâèâàëåíòíûõâåêòîðîâ, bs è ds, ëåæàùèõ â ïëîòíîóïàêîâàííûõàòîìíûõ ïëîñêîñòÿõ, è âåêòîðà h, íîðìàëüíîãî êýòèì ïëîñêîñòÿì, êîòîðûé îïèñûâàåò îòíîñèòåëüíîåñìåùåíèå äâóõ òàêèõ ñîñåäíèõ ïëîñêîñòåé. Âåêòîðûb1, b2 è b3 = �(b1 + b2) èìåþò ñìûñë òðåõ ýêâèâà�ëåíòíûõ ïåðèîäîâ â ïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè(111) �ÖÊ-ðåøåòêè; âåêòîðû ds îïðåäåëåíû ðàâåí�ñòâàìèds = (bs+1 � bs+2)=3; bs = ds+2 � ds+1; (41)à èíäåêñ ¾s¿ ó âåêòîðîâ bs è ds îïðåäåëåí ïî ìîäó�ëþ 3: s + 2 = s � 1. Ïðè ýòîì ïåðèîäû êóáè÷åñêîéýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè �ÖÊ-ðåøåòêè, a1 , a2 è a3 , ñâÿ�çàíû ñî ââåäåííûìè âûøå âåêòîðàìè bs, ds è h òàê:

b1 = 12 (a3 � a2 ); b2 = 12 (a1 � a3 );b3 = 12 (a2 � a1 ); h = 13 (a1 + a2 + a3 );a1 = h+ 2d1; a2 = h+ 2d2; a3 = h+ 2d3; (42)à ñêàëÿðíûå ïðîèçâåäåíèÿ âåêòîðîâ bs è ds äðóã íàäðóãà äàþòñÿ ñîîòíîøåíèÿìèbs � bs�1 = �b2=2; ds � ds�1 = �d2=3;bs � ds = 0; ds � bs�1 = �b2=2: (43)Çäåñü b = jbsj = a=p2 åñòü ðàññòîÿíèå ìåæäó áëè�æàéøèìè ñîñåäÿìè â �ÖÊ-ðåøåòêå, a = jas j, d == b=p3.Îòìåòèì, ÷òî ñîãëàñíî ðàâåíñòâàì (43), âåêòîðûbs è ds âçàèìíî îðòîãîíàëüíû. Ïîýòîìó òðîéêà åäè�íè÷íûõ âåêòîðîâex = b1=b = (0�11)=p2;ey = d1=d = (2�1�1)=p6;ez = h=h = (111)=p3 (44)íèæå áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ â êà÷åñòâå áàçèñà äåêàð�òîâîé ñèñòåìû êîîðäèíàò, óäîáíîé äëÿ îïèñàíèÿ ðàñ�ñìàòðèâàåìûõ ñòðóêòóð. Îòìåòèì, ÷òî ïîëíûå äå��îðìàöèè ïðè ïåðåõîäå  ! �: u1 = uxx, u2 = uyy èu3 = uzz, â ýòîé ñèñòåìå êîîðäèíàò, ñîãëàñíî �îðìó�ëàì (34) èç ðàáîòû [6℄ èëè (18) èç ðàáîòû [7℄, èìåþòòàêèå çíà÷åíèÿ:u!�1 = u3 + 16 ln 2 � 0:125;u!�2 = u3 � 16 ln 2716 � �0:078;u!�3 = u3 � 16 ln 3227 � �0:019; (45)ãäå ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ (ïðèâîäèìûå äëÿ èëëþñòðà�öèè) ñîîòâåòñòâóþò ïåðåõîäó  ! � â æåëåçå, äëÿêîòîðîãî u = ln(
�=
) � 0:027.Â ðàáîòàõ [6; 7℄ ðàññìàòðèâàëèñü òðè âîçìîæíûõïóòè ïðåâðàùåíèÿ  ! � (òî÷íåå, ïóòè  ! � âñòðóêòóðó �, îòëè÷àþùóþñÿ îò �-�àçû òîëüêî ðàñ�òÿæåíèÿìè u�). Ýòè ïóòè ïðåâðàùåíèé íóìåðîâà�ëèñü íîìåðîì n, ðàâíûì 1, 2 èëè 3, è âûðàæåíèÿäëÿ ñìåùåíèé àòîìîâ íà ýòèõ ïóòÿõ ïðåâðàùåíèÿ÷åðåç âåêòîðû pm â �îðìóëàõ (36) èëè (40) äàíû âòàáë. 3 èç ðàáîòû [6℄ è â òàáë. 1 èç ðàáîòû [7℄.Â òàáë. 1 íàñòîÿùåé ðàáîòû ïðèâîäÿòñÿ ÿâíûåâûðàæåíèÿ äëÿ âåêòîðîâ ïîëíûõ ñìåùåíèé pm íàïóòÿõ ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)1 è ( ! �)2 ÷åðåç âåêòî�ðû b1 è d1 â �îðìóëàõ (41)�(43). Äëÿ ïóòè ( ! �)3âñå ýòè âûðàæåíèÿ îòëè÷àþòñÿ îò âûðàæåíèé äëÿ1110



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :Òàáëèöà 1. Çíà÷åíèÿ âåêòîðîâ pm â �îðìóëå (36), à òàêæå âåêòîðîâ ~pm â �îðìóëå (40) ïðè çíà÷åíèÿõ ïîëíûõäå�îðìàöèé u� = u!�� èç (45)Ïóòüïðåâðàùåíèÿ p1 p2 p3 p4 p5 p6( ! �)1 �16b1 � 14d1 �16b1 + 14d1 �16b1 + 34d1 13b1 � 14d1 13b1 + 14d1 �16b1 � 34d1( ! �)2 14b1 14b1 + 12d1 �14b1 � 12d1 �14b1 �14b1 + 12d1 14b1 � 12d1Ïóòüïðåâðàùåíèÿ ~p1 ~p2 ~p3 ~p4 ~p5 ~p6( ! �)1 �16a� 16g �16a+ 16g �16a+ 12g 13a� 16g 13a+ 16g �16a� 12g( ! �)2 14a 14a+ 13g �14a� 13g -14a �14a+ 13g 14a� 13gïóòè ( ! �)2 òîëüêî çàìåíîé âåêòîðà b1 íà (�b1),ò. å. îòðàæåíèåì â ïëîñêîñòè, íîðìàëüíîé âåêòîðób1. Òàêèì îáðàçîì, äâà ýòèõ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ïîë�íîñòüþ ýêâèâàëåíòíû (÷òî ïðåäïîëàãàëîñü, íî íå áû�ëî äîêàçàíî â ðàáîòå [7℄), è íèæå ïóòü ( ! �)3 íåîáñóæäàåòñÿ. Êðîìå òîãî, â òàáë. 1 ìû ïðèâîäèì âû�ðàæåíèÿ âåêòîðîâ ~pm â �îðìóëå (40) ïðè çíà÷åíèÿõïîëíûõ äå�îðìàöèé u� = u!�� èç (45) ÷åðåç âåê�òîðû a è g, îïðåäåëåííûå íèæå ðàâåíñòâàìè (57).Â ñëåäóþùåì ðàçäåëå âñå ýòè âûðàæåíèÿ áóäóò èñ�ïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ðàñ÷åòîâ êîíñòàíò a è m â �îð�ìóëå (3) äëÿ fs.5.2. Âûðàæåíèÿ äëÿ êîíñòàíò a è m â�îðìóëå (3) ÷åðåç ìàòðèöû ñèëîâûõïîñòîÿííûõ â �ÖÊ- è ÎÖÊ-æåëåçåÇíà÷åíèÿ êîíñòàíò a èëè m â �îðìóëå (3)îïðåäåëÿþò èçìåíåíèÿ ýíåðãèè êðèñòàëëà ïðè ìà�ëûõ ñìåùåíèÿõ àòîìîâ èç ïîëîæåíèé ðàâíîâåñèÿ â�ÖÊ-�àçå, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò îáëàñòè ìàëûõ s, èëèèç ïîëîæåíèé ðàâíîâåñèÿ â ÎÖÊ-�àçå, ÷òî ñîîòâåò�ñòâóåò îáëàñòè ìàëûõ (1 � s). Ïîýòîìó êàæäóþ èçýòèõ êîíñòàíò ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç ìàòðèöû ñè�ëîâûõ ïîñòîÿííûõ �ÖÊ- èëè ÎÖÊ-æåëåçà, îïðåäå�ëåííûå â ýêñïåðèìåíòàõ [12�14℄, åñëè èñïîëüçîâàòüñëåäóþùèå ñîîáðàæåíèÿ.Èçìåíåíèå ýíåðãèè êðèñòàëëà U ïðè ïðîèçâîëü�íûõ ìàëûõ ñìåùåíèÿõ àòîìîâ èç ïîëîæåíèé ðàâíî�

âåñèÿ ur âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòî�ÿííûõ A��(r � r0) â ýòîì êðèñòàëëå òàêèì îáðàçîì:ÆU = 12Xr;r0 A��(r� r0)u�r u�r0 : (46)Îáñóäèì ñíà÷àëà ðàñ÷åò êîíñòàíòû a, îïèñûâàþ�ùåé èçìåíåíèÿ ýíåðãèè ïðè ìàëûõ îòêëîíåíèÿõ îòñòðóêòóðû àóñòåíèòà. Ñîãëàñíî îïðåäåëåíèþ (3), ýòàêîíñòàíòà ðàâíà âòîðîé ïðîèçâîäíîé ýíåðãèè êðè�ñòàëëà íà îäèí àòîì E(s) = U=N ïî s ïðè s! 0:a = (�2E=�s2)s=0: (47)Ñìåùåíèÿ àòîìîâ ur íà ðàññìàòðèâàåìûõ ïóòÿõ ïðå�âðàùåíèÿ ïðîïîðöèîíàëüíû ïàðàìåòðó s, è â îòñóò�ñòâèå äå�îðìàöèé ýòè ñìåùåíèÿ äëÿ âñåõ àòîìîâ âêàæäîé ïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè m, ñîãëàñíîñîîòíîøåíèÿì (36) èëè (40), ðàâíûur = spm: (48)Ïîýòîìó êîíñòàíòó a â (47) ìîæíî íàéòè, ïîäñòàâ�ëÿÿ âûðàæåíèÿ (48) â �îðìóëû (46) è (47) è îòíîñÿïîëó÷åííóþ ýíåðãèþ U ê îäíîìó àòîìó êðèñòàëëà.Ýòî äàåò ñëåäóþùåå îáùåå âûðàæåíèå äëÿ a:a = 1N Xr;r0 p�rA��(r� r0)p�r0 == 16 6Xm;l=1 nmaxXn=0 Xq p�mA��(Rnq)p�l : (49)1111



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012Çäåñü �óíêöèÿ pr èìååò ïîñòîÿííîå çíà÷åíèå pmíà êàæäîé m-é ïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè, ò. å.íà ïëîñêîñòè, îïðåäåëÿåìîé óðàâíåíèåì r � ez == (6k + m)h, ñ ez èç (44) è öåëûì k; n � íîìåððàññìàòðèâàåìîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû; nmax �íîìåð ïîñëåäíåé èç ó÷èòûâàåìûõ êîîðäèíàöèîííûõñ�åð; è Rnq = (r0l � rm) � q-é âåêòîð ðåøåòêè, ïðè�íàäëåæàùèé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå n è ñîåäèíÿ�þùèé óçåë r0l ñ óçëîì rm. Ïîä÷åðêíåì, ÷òî â êàæ�äîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå ëèøü íåáîëüøîå êîëè�÷åñòâî óçëîâ ìîæåò ïðèíàäëåæàòü m-é ïëîòíîóïà�êîâàííîé ïëîñêîñòè ïðè óñëîâèè, ÷òî öåíòðàëüíûéàòîì ïðèíàäëåæèò l-é ïëîñêîñòè, ïîýòîìó ñóììà ïîq ó÷èòûâàåò íå âñå âåêòîðû Rnq , ïðèíàäëåæàùèåêîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå n.Âûðàæåíèå (49) òàêæå ìîæíî çàïèñàòü â ñëåäóþ�ùåé �îðìå, óäîáíîé äëÿ ïðàêòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé:a = 16 6Xm=1 nmaxXn=0 Xq p�mA��(Rnq)p�m+knq : (50)Çäåñü ñóììà ïî q âêëþ÷àåò âñå âåêòîðû Rnq , ïðè�íàäëåæàùèå êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå n; è knq îïðå�äåëÿåò íîìåð ïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè, êîòî�ðîé ïðèíàäëåæèò àòîì ñ ðàäèóñ-âåêòîðîì Rnq (ãäåíóëåâîé ñ÷èòàåòñÿ ïëîñêîñòü, ñîäåðæàùàÿ R = 0;òîãäà ýòî ÷èñëî ìîæíî âû÷èñëèòü ïî �îðìóëåknq = Rnqh=h2), ïðè÷åì ñóììà m+ knq â (50) îïðå�äåëåíà ïî ìîäóëþ 6:m+ knq + 6 = m+ knq :Â àíàëîãè÷íîé �îðìå ìîæíî çàïèñàòü âñå âñòðå÷àþ�ùèåñÿ íèæå âûðàæåíèÿ, âêëþ÷àþùèå äâîéíóþ ñóì�ìó ïî íîìåðàì ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé m èl, íàïðèìåð, òàêèå êàê (56) è (74).Âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõA��(Rnq) (íèæå äëÿ êðàòêîñòè îáîçíà÷àåìûõ êàêA��nq ) â ÎÖÊ- è �ÖÊ-êðèñòàëëàõ îáñóæäàëèñü â ðà�áîòå [6℄, è äëÿ n 6= 0 îíè äàþòñÿ ïåðâûìè ÷åòûðüìÿñëàãàåìûìè �îðìóëû (58) èç ðàáîòû [6℄:A��nq = ann�q n�q + bnÆ�� + nT��ÆnqnÆq ++ dn�T�Æ"n�q + T �Æ"n�q �nqnÆqn"q: (51)Ïðè íàïèñàíèè ýòîãî âûðàæåíèÿ îïóùåíû äâà ïî�ñëåäíèõ ñëàãàåìûõ â îáùåé �îðìóëå (58) èç ðàáî�òû [6℄, ïîñêîëüêó îíè (êàê îòìå÷àëîñü â [6℄) íå èñ�ïîëüçóþòñÿ â ïðèëîæåíèÿõ, â ÷àñòíîñòè, â ðàáîòàõ[12�14℄. Â �îðìóëå (51) nq = Rnq=Rnq åñòü åäè�íè÷íûé âåêòîð â íàïðàâëåíèè Rnq , à ñêàëÿðíûå âå�ëè÷èíû an; bn; n è dn ÿâëÿþòñÿ ïàðàìåòðàìè Áîð�íà �Êàðìàíà. Òåíçîð T��Æ îïèñûâàåò âëèÿíèå íà

ìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ ý��åêòîâ êðèñòàëëè�÷åñêîé àíèçîòðîïèè (ò. å. íåïàðíûõ ìíîãî÷àñòè÷íûõâçàèìîäåéñòâèé), è îí âûðàæàåòñÿ ÷åðåç îðòû ãëàâ�íûõ îñåé i ÎÖÊ- èëè �ÖÊ-êðèñòàëëà, îáîçíà÷àåìûåíèæå êàê ei (÷òîáû îòëè÷àòü èõ îò åäèíè÷íûõ âåê�òîðîâ ex;y;z â ñîîòíîøåíèÿõ (44)), òàêèì îáðàçîì:T��Æ = 3Xi=1 e�ie�ieieÆi �* 3Xi=1 e�ie�ieieÆi+ : (52)Âòîðîå ñëàãàåìîå â �îðìóëå (52) ñîîòâåòñòâóþòóñðåäíåíèþ ïî âñåì îðèåíòàöèÿì êðèñòàëëà. Åãî âû�÷èòàíèå ïîçâîëÿåò âûäåëèòü ¾ñîáñòâåííî àíèçîòðîï�íûå¿ âêëàäû â A��nq , à ñàìî ýòî ñðåäíåå ïðîñòî âû�ðàæàåòñÿ ÷åðåç ñèìâîëû Êðîíåêåðà Æ�� :* 3Xi=1 e�ie�ieieÆi+ == 15�Æ��ÆÆ + Æ�Æ�Æ + Æ�ÆÆ��: (53)Âûðàæåíèå (51) èñïîëüçóåò êîâàðèàíòíóþ �îðìóçàïèñè ìàòðèö Anq , íå ñâÿçàííóþ ñ âûáîðîì ñèñòå�ìû êîîðäèíàò, ÷òî óäîáíî ïðè èñïîëüçóåìîì îäíî�âðåìåííîì ðàññìîòðåíèè ðàçíûõ êðèñòàëëè÷åñêèõñòðóêòóð. Ñâÿçü ýòèõ ìàòðèö ñ ¾íåêîâàðèàíòíûìè¿ïàðàìåòðàìè Áîðíà �Êàðìàíà �n�Æn, èñïîëüçóåìû�ìè â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ �îíîíîâ,óêàçàíà â Ïðèëîæåíèè A.1, à çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâan�dn â âûðàæåíèÿõ (51) äëÿ �ÖÊ- è ÎÖÊ-æåëåçà,ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿì �n�Æn èç ðàáîò [12�14℄,ïðèâîäÿòñÿ íèæå â òàáë. 9.Ìàòðèöà A��0 , îïèñûâàþùàÿ âêëàä â ýíåðãèþ ÆUâ (46) ñìåùåíèé ur è ur0 â îäíîì è òîì æå óçëå ðå�øåòêè, ò. å. ïðè R = r0 � r = 0, îïðåäåëÿåòñÿ èçóñëîâèÿ íåèçìåííîñòè ýíåðãèè êðèñòàëëà ïðè îäíî�ðîäíîì ñìåùåíèè âñåõ àòîìîâ [19℄, ò. å. èç ñîîòíîøå�íèÿnmaxXn=0 Xq A��nq = 0; A��0 = � nmaxXn=1 Xq A��nq : (54)Òàêèì îáðàçîì, ðàñ÷åò êîíñòàíòû a â (50) äëÿ êàæ�äîãî ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ñâîäèòñÿ ê àëãåáðàè÷åñêî�ìó ñóììèðîâàíèþ ñ èñïîëüçîâàíèåì âåêòîðîâ pmèç òàáë. 1 è çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ Áîðíà �Êàðìàíàan � dn â âûðàæåíèÿõ (51) èç òàáë. 9 äëÿ �ÖÊ-æå-ëåçà.Îáñóäèì òåïåðü âû÷èñëåíèå êîíñòàíòû m â (3).Ïðè ðàñ÷åòå ýòîé êîíñòàíòû èç âûðàæåíèÿ (46) äëÿèçìåíåíèÿ ýíåðãèè ïðè ìàëûõ ñìåùåíèÿõ àòîìîâ îò�íîñèòåëüíî èõ ðàâíîâåñíûõ ïîëîæåíèé â ÎÖÊ-�àçå1112



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :íóæíî ó÷åñòü, ÷òî ýòè ðàâíîâåñíûå ïîëîæåíèÿ ñî�îòâåòñòâóþò íàëè÷èþ äå�îðìàöèé ðàñòÿæåíèÿ èñ�õîäíîé �ÖÊ-�àçû, èëëþñòðèðóåìûõ ðèñ. 1á èç ðàáî�òû [7℄ è äàâàåìûõ �îðìóëàìè (45). Ïîýòîìó, ñîãëàñ�íî �îðìóëå (40), â âûðàæåíèè (46) ñâÿçü ñìåùåíèÿur â ïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè m ñ èçìåíåíèåìïàðàìåòðà s òåïåðü, âìåñòî (48), äàåòñÿ ñîîòíîøåíè�åì ur = (1� s)~pm; (55)ãäå ~pm = T̂123pm � âåêòîð, ïîëó÷àåìûé èç pm óïî�ìÿíóòûìè äå�îðìàöèÿìè ðàñòÿæåíèé. Òàêèì îáðà�çîì, îáùåå âûðàæåíèå äëÿ m âïîëíå àíàëîãè÷íîâûðàæåíèþ (49) äëÿ a, ò. å. èìååò âèäm = 16 6Xm;l=1 nmaxXn=0 Xq ~p�mA��nq ~p�l ; (56)òîëüêî ìàòðèöû A��nq â (56) ñîîòâåòñòâóþò ÎÖÊ-�à-çå. ßâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ âåêòîðîâ ~pm ïîëó÷àþòñÿçàìåíîé â âûðàæåíèÿõ äëÿ pm âî âòîðîé èëè òðå�òüåé ñòðîêå òàáë. 1 âåêòîðà b1 íà ~b1, à d1 íà ~d1.Ýòè ¾äå�îðìèðîâàííûå¿ âåêòîðû óäîáíî âûðàæàòü÷åðåç ïåðèîäû ÎÖÊ-ðåøåòêè a1�, a2� è a3�, ââîäÿòàêæå ñîêðàùåííûå îáîçíà÷åíèÿ:~b1 = a; ~d1 = 2g=3: (57)Òîãäà èñïîëüçóÿ �îðìóëû (16) è ðèñ. 1á èç ðàáî�òû [7℄, ïîëó÷èìa = a1�; g = (a3� � a2�)=2;h = (a3� + a2�)=2: (58)Çäåñü âåëè÷èíà h, êàê è ðàíåå, èìååò ñìûñë âåê�òîðà îòíîñèòåëüíîãî ñìåùåíèÿ ïëîòíîóïàêîâàííûõïëîñêîñòåé, õîòÿ äëèíà ýòîãî âåêòîðà, ðàâíàÿ òåïåðüa�=p2, îòëè÷àåòñÿ îò àíàëîãè÷íîé äëèíû â �ÖÊ-ðå-øåòêå, ðàâíîé a=p3. Îòìåòèì, ÷òî òðè âåêòîðà a, gè h âçàèìíî ïåðïåíäèêóëÿðíû, à èõ äëèíû ñâÿçàíûñîîòíîøåíèÿìè g2 = h2 = a2=2 = a2�=2.Ïðè èñïîëüçîâàíèè �îðìóë (57) è (58) ðàñ÷åòêîíñòàíòû m â (56) âïîëíå àíàëîãè÷åí ðàñ÷åòó aâ (49) è (50), òîëüêî ïàðàìåòðû Áîðíà �Êàðìàíàan � dn â �îðìóëàõ (51) òåïåðü áåðóòñÿ èç òàáë. 9äëÿ ÎÖÊ-æåëåçà.Çíà÷åíèÿ êîíñòàíò a è m, ïîëó÷åííûå â ýòèõðàñ÷åòàõ, ïðèâîäÿòñÿ è îáñóæäàþòñÿ íèæå â ðàçä. 7.Íî äëÿ èíòåðïðåòàöèè ýòèõ è äðóãèõ ðåçóëüòàòîâ íà�ñòîÿùåé ðàáîòû ïîëåçíî ðàññìîòðåòü òàêæå äðóãîéâîçìîæíûé ñïîñîá ðàñ÷åòà êîíñòàíò a è m, îïèñû�âàåìûé â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.

5.3. Âûðàæåíèÿ äëÿ a è m ÷åðåç ÷àñòîòû�îíîíîâ â �ÖÊ- è ÎÖÊ-æåëåçåÊîíñòàíòû a è m ìîæíî òàêæå âûðàçèòü ÷åðåç÷àñòîòû íåêîòîðûõ �îíîíîâ â �ÖÊ- è ÎÖÊ-æåëåçå,èçìåðÿåìûå â ýêñïåðèìåíòàõ. Äëÿ ýòîãî çàìåòèì,÷òî åñëè â �îðìóëå (46) äëÿ èçìåíåíèÿ ýíåðãèè êðè�ñòàëëà ïðè ìàëûõ ñìåùåíèÿõ àòîìîâ ïåðåéòè îò urê èõ �óðüå-êîìïîíåíòàì uk,ur =Xk uk exp(ik � r); (59)ãäå ñóììà ïî k èäåò ïî çîíå Áðèëëþýíà è u�k = u�k,òî ýíåðãèÿ (46) âûðàæàåòñÿ ÷åðåç �óðüå-êîìïîíåí-òû u(k) òàê:ÆU = N 12Xk u��k D��(k)u�k: (60)Çäåñü N � ïîëíîå ÷èñëî àòîìîâ êðèñòàëëà, à äèíà�ìè÷åñêàÿ ìàòðèöà D(k) åñòü �óðüå-êîìïîíåíòà ìàò�ðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõA(R); âõîäÿùåé â �îðìó�ëó (46): D��(k) =XR A��(R) exp(�ik �R): (61)Åñëè ïðè ýòîì åäèíè÷íûé âåêòîð ïîëÿðèçàöèè äëÿ�îíîíà ñ ïîëÿðèçàöèåé � è ÷àñòîòîé !�(k) îáîçíà�÷èòü êàê ek�, òî ýòîò âåêòîð äëÿ äèíàìè÷åñêîé ìàò�ðèöû D(k) ÿâëÿåòñÿ ñîáñòâåííûì è óäîâëåòâîðÿåòóðàâíåíèþ D��(k)e�k� = ��(k)e�k�; (62)ãäå ìû äëÿ êðàòêîñòè îáîçíà÷èëè ��(k) = M!2�(k).Íà÷íåì ñ âû÷èñëåíèÿ êîíñòàíòû a äëÿ �ÖÊ-ðå-øåòêè è ñíà÷àëà âûðàçèì âåêòîðû ñìåùåíèé pmâ �îðìóëàõ (48) è òàáë. 1 ÷åðåç âåêòîðû ek� ñíåêîòîðûìè k è �. Äëÿ ýòîãî çàìåòèì, âî-ïåðâûõ,÷òî âåêòîðû pm îïèñûâàþò ñìåùåíèÿ â ïëîòíîóïà�êîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ, ïåðïåíäèêóëÿðíûõ âåêòîðóh = a(1; 1; 1)=3, è ýòè ñìåùåíèÿ èìåþò ïåðèîä6h âäîëü äàííîãî íàïðàâëåíèÿ. Ïîýòîìó ïðè îïèñà�íèè ýòèõ ñìåùåíèé â òåðìèíàõ àìïëèòóä �îíîíîâu(k) ïî óðàâíåíèþ (59) çíà÷åíèÿ k â ïðàâîé ÷àñòèðàâåíñòâà äîëæíû áûòü òàêèìè, ÷òîáû ýòà ïåðèî�äè÷íîñòü ÷åðåç 6h âûïîëíÿëàñü. Åñëè ó÷åñòü, ÷òî âçîíå Áðèëëþýíà �ÖÊ-ðåøåòêè ìàêñèìàëüíîå çíà÷å�íèå âåêòîðîâ k âäîëü íàïðàâëåíèÿ [111℄ ðàâíî g=2,ãäå g = (1; 1; 1)2�=a � âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêèäëÿ ýòîãî íàïðàâëåíèÿ, òî ÿñíî, ÷òî ïðè îïèñàíèèñìåùåíèé (48) ñîîòíîøåíèåì (59) ïðàâàÿ ÷àñòü ìî�1113



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012æåò ñîäåðæàòü òîëüêî òàêèå 5 âåêòîðîâ k: �k6, �k3è k2, ãäå ÷åðåç kn îáîçíà÷åíî g=n,�k6 = �16g ; �k3 = �13g ; k2 = 12g ; (63)è ó÷òåíî, ÷òî exp(ik2 � r) = �1 � exp(�ik2 � r). Òà�êèì îáðàçîì, ðàâåíñòâî (48) ìîæíî çàïèñàòü â âèäå�óðüå-ðàçëîæåíèÿ òàê:ur = spr = sXk� u(k�) exp(ik� � r); (64)ãäå �óíêöèÿ pr � òà æå, ÷òî â (62), à èíäåêñ ¾�¿ óêà�çûâàåò íà îäèí èç ïÿòè âîëíîâûõ âåêòîðîâ â (63).Çàìåòèì òåïåðü, ÷òî äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî íà�ïðàâëåíèÿ [111℄ â �ÖÊ-ðåøåòêå (òàê æå, êàê äëÿíàïðàâëåíèÿ [110℄� â ÎÖÊ-ðåøåòêå) �îíîíû ðàñïà�äàþòñÿ íà ÷èñòî ïîïåðå÷íûå è ÷èñòî ïðîäîëüíûå,ò. å. âåêòîð ïîëÿðèçàöèè ek� â ðàâåíñòâàõ (62) äëÿýòèõ �îíîíîâ íå çàâèñèò îò âåëè÷èíû âåêòîðà k:ek� = e�. Ïîýòîìó â âåêòîðàõ u(k�) â (64) óäîáíîÿâíî óêàçûâàòü âåêòîð ïîëÿðèçàöèè:u(k�) = e�u(k� ; �); (65)à â ñêàëÿðíûõ àìïëèòóäàõ u(k� ; �) âûäåëÿòü ìíî�æèòåëÿìè èõ ìîäóëè n� = ju(k� ; �)j è �àçû ��n�,çàïèñûâàÿ ýòè àìïëèòóäû òàê:u(�k6) = 6� exp(�i�6�);u(�k3) = 3� exp(�i�3�); u(k2) = 2�: (66)Ïîñêîëüêó âåêòîðû ïîïåðå÷íûõ ñìåùåíèé pm âòàáë. 1 âûðàæåíû ÷åðåç âåêòîðû b1 è d1, â êà÷åñòâåîðòîâ e� â �îðìóëå (65) åñòåñòâåííî èñïîëüçîâàòüâåêòîðû ex = b1=b è ey = d1=d èç (44), îáîçíà÷àÿñîîòâåòñòâóþùèå èì ïîëÿðèçàöèè � êàê x è y. Òîãäà,îïóñêàÿ â îáåèõ ÷àñòÿõ ðàâåíñòâà (64) îáùèé ìíîæè�òåëü s! 0, ìîæíî çàïèñàòü ñîîòíîøåíèÿ (64) â âèäåñîâîêóïíîñòè ðàâåíñòâ äëÿ øåñòè íåýêâèâàëåíòíûõïëîñêîñòåé m, ò. å. âåêòîðîâ rm = mh:pm = X�=x;y e�h�6� os'6m + �6� sin'6m ++ �3� os'3m + �3� sin'3m + �2� os'2mi; (67)ãäå äëÿ n, ðàâíîãî 6 èëè 3, ìû îáîçíà÷èëè �n� == 2n� os�n�, �n� = 2n� sin�n� è �2� = 2� os�2�.Ïðè ýòîì âåëè÷èíû 'nm = kn � rm, ñ ó÷åòîì îïðåäå�ëåíèé (63), èìåþò òàêèå çíà÷åíèÿ:'nm = 2�m=n: (68)

Ñîîòíîøåíèÿ (67) ïðè êàæäîì � îáðàçóþò ñèñòåìóøåñòè óðàâíåíèé äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïÿòè íåèçâåñò�íûõ âåëè÷èí: �6�, �6�, �3�, �3� è �2�. Îäíàêî ñóììè�ðîâàíèå ýòèõ óðàâíåíèé ïî âñåì m îò 1 äî 6, ñ ó÷å�òîì óñëîâèÿ (35) è ñîîòíîøåíèé Pm exp(i'nm) = 0,äàåò â îáåèõ ÷àñòÿõ ðàâåíñòâà òîæäåñòâåííûé íóëü.Ïîýòîìó äëÿ íàõîæäåíèÿ ïÿòè íåèçâåñòíûõ èìååò�ñÿ ïÿòü íåçàâèñèìûõ óðàâíåíèé. Åñëè â êà÷åñòâåýòèõ íåçàâèñèìûõ óðàâíåíèé âûáðàòü óðàâíåíèÿäëÿ m = 1; 2; 3; 4; 6, òî ñèñòåìà óðàâíåíèé (67) ïðè�ìåò âèä�6� +p3 �6� � �3� +p3 �3� + 2�2� = 2��1 ;��6� +p3 �6� � �3� �p3 �3� + 2�2� = 2��2 ;��6� + �3� � �2� = ��3 ;��6� �p3 �6� � �3� +p3 �3� + �2� = 2��4 ;�6� + �3� + �2� = ��6 : (69)Çäåñü ÷åðåç ��m îáîçíà÷åí êîý��èöèåíò ïðè e� (ò. å.ex èëè ey) â âåêòîðå pm äëÿ âûáðàííîãî ïóòè ïðå�âðàùåíèÿ, îïðåäåëÿåìûé ñ ïîìîùüþ âòîðîé èëè òðå�òüåé ñòðîê òàáë. 1. �åøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (69)óêàçàíû â òàáë. 2.Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæåíèÿ (64) è (66) â �îðìó�ëó (60) ñ ó÷åòîì ñîîòíîøåíèÿ (62), ïîëó÷àåì ñëåäóþ�ùåå âûðàæåíèå äëÿ ýíåðãèè ÆU â (60) ÷åðåç ÷àñòîòû�îíîíîâ:ÆU = Ns2 12X� ��6�226� + �3�223� + �2�22��; (70)ãäå äëÿ êðàòêîñòè îáîçíà÷åíî �n� = ��(kn), à��(k) � òî æå, ÷òî â (62). Ïðè ýòîì â ðàññìàòðèâàå�ìîì ñëó÷àå �ÖÊ-ðåøåòêè ÷àñòîòû äâóõ ïîïåðå÷íûõâåòâåé �, âõîäÿùèõ â �îðìóëó (70), îäèíàêîâû, ò. å.íå çàâèñÿò îò �. Ñðàâíèâàÿ ðàâåíñòâî (70) ñ �îðìó�ëîé (47), ìîæíî ïðåäñòàâèòü êîíñòàíòó a â (3) ââèäå a = X�=x;y��6�26� + �3�223� + �2�22��: (71)Çäåñü âåëè÷èíû 2n� = (�2n�+�2n�)=4, ñîãëàñíî òàáë. 2,èìåþò çíà÷åíèÿ, ïðèâîäèìûå âî âòîðîé è òðåòüåéñòðîêàõ òàáë. 3, ãäå ìû ó÷ëè, ÷òî d = b=p3, è âûðà�çèëè 2n� ÷åðåç ðàññòîÿíèå ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñå�äÿìè â �ÖÊ-ðåøåòêå b = a=p2.�àñ÷åò êîíñòàíòû m â �îðìóëå (3) âûïîëíÿåòñÿòî÷íî òàê æå, êàê äëÿ a, òîëüêî âåêòîð îáðàòíîéðåøåòêè g â âûðàæåíèÿõ (63) äëÿ kn, âõîäÿùèõ â�îðìóëû (67), (70) è (71), òåïåðü çàìåíÿåòñÿ íà àíà�ëîãè÷íûé âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêè g�, ïåðïåíäèêó�1114



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :Òàáëèöà 2. �åøåíèÿ �n� è �n� ñèñòåìû óðàâíåíèé (69)Ïóòüïðåâðàùåíèÿ �6x �6x �3x �3x �2x �6y �6y �3y �3y �2y( ! �)1 0 �b=2p3 �b=6 0 0 �d=2 0 0 �d=2p3 �d=4( ! �)2 b=6 b=2p3 0 0 b=12 0 0 �d=2 �d=2p3 0Òàáëèöà 3. Çíà÷åíèÿ âåëè÷èí 2n� â �îðìóëàõ (71) è (73)Êîíñòàíòà Ïóòüïðåâðàùåíèÿ 26x 23x 22x 26y 23y 22ya ( ! �)1 b2=48 b2=144 0 b2=48 b2=144 b2=48( ! �)2 b2=36 0 b2=144 0 b2=36 0m ( ! �)1 a2�=48 a2�=144 0 a2�=72 a2�=216 a2�=72( ! �)2 a2�=36 0 a2�=144 0 2a2�=108 0ëÿðíûé ïëîòíîóïàêîâàííûì ïëîñêîñòÿì â ÎÖÊ-ðå-øåòêå: k6 = 16g�; k3 = 13g�;k2 = 12g�; g� = (011)� 2�a� : (72)Ïðè ýòîì ïîïåðå÷íûå �îíîíû ñ âåêòîðàìè knâäîëü íàïðàâëåíèÿ (011)�, âõîäÿùèå â �îðìóëó(70), èìåþò ðàçíûå ÷àñòîòû äëÿ ðàçíûõ ïîëÿðèçà�öèé, è âåòâü T1 ñ ïîëÿðèçàöèåé âäîëü âåêòîðà ey �� (0; 1; �1)� ëåæèò íèæå âåòâè T2 ñ ïîëÿðèçàöèåéâäîëü ex � (100)�. Êðîìå òîãî, ó÷èòûâàÿ ñîîòíîøå�íèÿ (57), âåëè÷èíó b = jb1j â âûðàæåíèÿõ äëÿ 2nx â÷åòâåðòîé è ïÿòîé ñòðîêàõ òàáë. 3 íóæíî çàìåíÿòüíà a = a�, à â âûðàæåíèÿõ äëÿ 2ny � íà 2g=p3 == a�p2=3.Ñ ó÷åòîì âñåõ ýòèõ çàìå÷àíèé, âûðàæåíèå äëÿm âìåñòî (71) èìååò òàêîé âèä:m = X�=x;y��6�226� + �3�223� + �2�22��; (73)ãäå çíà÷åíèÿ 2n� äàþòñÿ ÷åòâåðòîé è ïÿòîé ñòðîêà�ìè òàáë. 3.Òàáëèöû 2 è 3 ïîêàçûâàþò, â ÷àñòíîñòè, ÷òî àì�ïëèòóäû �îíîííûõ ñìåùåíèé sn� èëè (1 � s)n�â �îðìóëàõ (59), (64) è (55) îñòàþòñÿ äîñòàòî÷íîìàëûìè ñðàâíèòåëüíî ñ ìåæàòîìíûìè ðàññòîÿíèÿ�ìè íà âñåì ïóòè ïðåâðàùåíèÿ. Êðîìå òîãî, ñîîòíî�øåíèÿ (55), (59) è (64) ïîêàçûâàþò, ÷òî, ïî êðàé�íåé ìåðå ïðè ìàëûõ s èëè (1 � s), òàñîâàíèå ïëîò�

íîóïàêîâàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé, îñóùåñòâëÿþ�ùåå ìàðòåíñèòíîå ïðåâðàùåíèå, ìîæíî ðàññìàòðè�âàòü êàê âîçíèêíîâåíèå ñóïåðïîçèöèé íåñêîëüêèõ¾çàìîðîæåííûõ �îíîíîâ¿ ñ âîëíîâûìè âåêòîðàìèkn, óêàçàííûìè â �îðìóëå (63) èëè (72). Ïîýòîìóè õàðàêòåðèñòèêè ÎÔ�Ë, îïèñûâàþùåãî òàêîå ïðå�âðàùåíèå, îòðàæàþò ¾�îíîííûé¿ ìåõàíèçì ýòîãîïðåâðàùåíèÿ. Ýòî ïðîÿâëÿåòñÿ, â ÷àñòíîñòè, â ðåç�êîé àíèçîòðîïèè òåíçîðà ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåí�òîâ gss�� â âûðàæåíèè äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè (12),îáñóæäàåìîé íèæå â ðàçä. 7.6. �ÀÑ×ÅÒÛ ��ÀÄÈÅÍÒÍÛÕÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒÎÂ gss, gsu È guu ÂÂÛ�ÀÆÅÍÈßÕ (9)�(11)6.1. �àñ÷åòû êîý��èöèåíòîâ gss�� ââûðàæåíèè (9)Ìåòîäû ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ãðàäèåíò�íûõ ÷ëåíîâ ÎÔ�Ë, îïèñûâàþùèõ îáñóæäàåìûå ïðå�âðàùåíèÿ, ïîäðîáíî ðàññìàòðèâàëèñü â ðàáîòå [6℄.Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòû gss��â (9) ïðè ëþáîì çíà÷åíèè ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿ sìîãóò áûòü ÿâíî âûðàæåíû ÷åðåç ìàòðèöó ñèëîâûõïîñòîÿííûõ A(R; s) = A��ml(R; s) êðèñòàëëà íà ïóòèïðåâðàùåíèÿ. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ýòîãî êðèñòàë�ëà, êàê îòìå÷åíî âûøå, ñîäåðæèò 6 àòîìîâ, ëåæà�ùèõ â øåñòè íåýêâèâàëåíòíûõ ïëîòíîóïàêîâàííûõïëîñêîñòÿõ m. Âûðàæåíèå gss ÷åðåç A(R; s), ïîëó�÷åííîå â ðàáîòå [6℄, äàåòñÿ ïåðâûì ñëàãàåìûì �îð�1115



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012ìóëû (48), êîòîðîå â îáîçíà÷åíèÿõ íàñòîÿùåé ðàáî�òû èìååò âèägss��(s) == � 124 6Xm;l=1 nmaxXn=1 Xq ~pmAÆ(Rnq; s)~pÆlR�nqR�nq; (74)ãäå âåêòîðû ~pm òå æå, ÷òî â �îðìóëå (40), à Rnq == r0l � rm, êàê è â �îðìóëå (49), åñòü q-é âåêòîð ðå�øåòêè, ïðèíàäëåæàùèé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå n èñîåäèíÿþùèé óçåë r0l ñ óçëîì rm.Ìàòðèöû AÆ(Rnq ; s) â (74) ìîæíî îöåíèâàòü,íàïðèìåð, èñïîëüçóÿ èíòåðïîëÿöèþ ìåæäó íà÷àëü�íûì è êîíå÷íûì çíà÷åíèÿìè êàæäîé èç ýòèõ ìàò�ðèö íà ïóòè ïðåâðàùåíèÿ. Òàêàÿ èíòåðïîëÿöèÿ îá�ñóæäàëàñü â ðàáîòå [6℄ è èëëþñòðèðîâàëàñü â íåé�îðìóëàìè (60)�(62). Îäíàêî íèæå ìû îãðàíè÷èì�ñÿ áîëåå ïðîñòîé èíòåðïîëÿöèåé, âû÷èñëÿÿ ìàòðèöóAÆ(R; s) òîëüêî ïðè s = 0 è s = 1 (ò. å. â àóñòåíèòåè â ìàðòåíñèòå) è ïðèìåíÿÿ çàòåì ðàçíûå âîçìîæ�íûå ñïîñîáû èíòåðïîëÿöèè ýëåìåíòîâ äàííîé ìàò�ðèöû ìåæäó ýòèìè ãðàíè÷íûìè çíà÷åíèÿìè. Ïðèýòîì çíà÷åíèÿ g�� äëÿ àóñòåíèòà áóäåì óêàçûâàòüíèæíèì èíäåêñîì a, à äëÿ ìàðòåíñèòà � íèæíèìèíäåêñîì m.Òîãäà, ñîãëàñíî ñîîòíîøåíèÿì (74), îáùèå âûðà�æåíèÿ äëÿ g��a è g��m ìîæíî çàïèñàòü â âèäå, àíàëî�ãè÷íîì âûðàæåíèÿì (49) è (56) äëÿ a è m:g��a == � 124 6Xm;l=1 nmaxXn=1 Xq pmAÆ(Rnq)pÆlR�nqR�nq; (75)g��m == � 124 6Xm;l=1 nmaxXn=1 Xq ~pmAÆ(Rnq)~pÆlR�nqR�nq; (76)ãäå ìàòðèöû A(Rnq) òå æå, ÷òî â �îðìóëàõ (49)è (56). Ñóììû ïî âåêòîðàì ðåøåòêè â (75) è (76)àíàëîãè÷íû òàêèì æå ñóììàì â âûðàæåíèÿõ (49) è(56), îòëè÷àÿñü îò íèõ òîëüêî íàëè÷èåì â êàæäîì÷ëåíå äâóõ ïîñëåäíèõ ñîìíîæèòåëåé (è îòñóòñòâè�åì âêëàäà ìàòðèöû A0, êîòîðûé çäåñü ðàâåí íóëþ).Ïîýòîìó g��a è g��m ìîãóò âû÷èñëÿòüñÿ òåìè æå ìå�òîäàìè, ÷òî a è m â ðàçä. 5.2. �åçóëüòàòû ýòèõðàñ÷åòîâ ïðèâîäÿòñÿ íèæå.Îáñóäèì òåïåðü âîçìîæíîñòü ïîëó÷èòü äëÿ òåí�çîðîâ ga è gm â (75) è (76) âûðàæåíèÿ ÷åðåç äèíàìè�÷åñêóþ ìàòðèöó èëè íåïîñðåäñòâåííî ÷åðåç ÷àñòîòû

�îíîíîâ â �ÖÊ- èëè ÎÖÊ-æåëåçå, àíàëîãè÷íûå âû�ðàæåíèÿì (71) è (73) äëÿ a è m. Ýòî ïîçâîëèò íàìîáñóæäàòü óòî÷íåíèÿ ðàñ÷åòîâ ga è gm, ñâÿçàííûå ñâûõîäîì çà ðàìêè ïðèáëèæåííîãî îïèñàíèÿ �îíîí�íûõ ñïåêòðîâ ìîäåëÿìè Áîðíà �Êàðìàíà ñ êîðîòêî�äåéñòâèåì, èñïîëüçîâàâøèìèñÿ â ðàáîòàõ [12�14℄.Äëÿ îïðåäåëåííîñòè ðàññìîòðèì ñíà÷àëà òåíçîðga è çàìåòèì, ÷òî åñëè âîñïîëüçîâàòüñÿ òîæäåñòâîìR�R� = �h�2=�q��q� exp(�iqR)iq!0; (77)òî âûðàæåíèå (75) äëÿ ga ìîæíî çàïèñàòü â âèäåäâîéíîé ñóììû ïî âñåì âåêòîðàì ðåøåòêè, àíàëî�ãè÷íîé ïåðâîìó âûðàæåíèþ (49) äëÿ a:g��a = 14N �� 24�2=�q��q�Xr;r0 p�rB��(r� r0;q)p�r035q!0 ; (78)ãäå �óíêöèÿ B���R;q� îòëè÷àåòñÿ îò ìàòðèöû ñè�ëîâûõ ïîñòîÿííûõ A��(R) òîëüêî ýêñïîíåíöèàëü�íûì ìíîæèòåëåì, âîçíèêøèì èç òîæäåñòâà (77):B��(R;q) = A��(R) exp(�iq �R): (79)Ïåðåõîäÿ â âûðàæåíèè (78) ê ðåøåòî÷íûì êîìïî�íåíòàì Ôóðüå òàê æå, êàê ïðè ïåðåõîäå îò âûðàæå�íèÿ (46) äëÿ ÆU ê �îðìóëå (60), è ó÷èòûâàÿ âèä�óðüå-ðàçëîæåíèé �óíêöèè pr, îïðåäåëÿåìûé ðà�âåíñòâàìè (64) è (65), à òàêæå îïðåäåëåíèÿ (61) è(79), ìîæíî çàïèñàòü êîìïîíåíòû g��a â âèäåg��a = 14 24�2=�q��q� X�;�=x;y u�(k� ; �)e� �� DÆ(k� + q)eÆ�u(k� ; �)35q!0 ; (80)ãäå âåêòîðû e� è àìïëèòóäû u(k� ; �) òå æå, ÷òî âðàâåíñòâàõ (65). Ïîäñòàâëÿÿ äëÿ u(k� ; �) âûðàæå�íèÿ (66), ìû ìîæåì ÿâíî âûðàçèòü êîìïîíåíòû g��a÷åðåç âåëè÷èíû n� èç òàáë. 3:g��a = 14n�2=�q��q� X�=x;y e�h226�DÆ(k6 + q) ++ 223�DÆ(k3 + q) + 22�DÆ(k2 + q)ieÆ�oq!0: (81)Åñëè â ðàâåíñòâå (81) íàïðàâëåíèå âåêòîðà q íåñîâïàäàåò ñ íàïðàâëåíèåì âåêòîðîâ kn, ò. å. åñëè õî�òÿ áû îäíà èç êîìïîíåíò � èëè � òåíçîðà g��a â1116



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :èñïîëüçóåìîé íàìè ñèñòåìå êîîðäèíàò (44) ðàâíà xèëè y, òî âåêòîðû e� â (81) íå ÿâëÿþòñÿ ñîáñòâåí�íûìè äëÿ ìàòðèö D(kn + q), ò. å. íå óäîâëåòâîðÿ�þò ñîîòâåòñòâóþùèì óðàâíåíèÿì (61), è ñîîòíîøå�íèå (81) íå äàåò âîçìîæíîñòè âûðàçèòü g��a ÷åðåç÷àñòîòû �îíîíîâ. Íî åñëè � = � = z, ò. å. âåêòî�ðû kn + q íàïðàâëåíû íîðìàëüíî ïëîòíîóïàêîâàí�íûì ïëîñêîñòÿì, òî, êàê îòìå÷åíî âûøå, äëÿ ïîïå�ðå÷íûõ �îíîíîâ ýòîãî íàïðàâëåíèÿ âåêòîðû e� ÿâ�ëÿþòñÿ ñîáñòâåííûìè ïðè ëþáûõ çíà÷åíèÿõ jkn+qj.Ïîýòîìó êàæäîå ïðîèçâåäåíèå D(kn +q)e� â ðàâåí�ñòâå (81) ìîæíî óïðîñòèòü ïî óðàâíåíèÿì (61), èäëÿ êîìïîíåíòû gzza ïîëó÷àåìgzza = 14n�2=�q2z X�=x;y h226���(k6 + q) ++ 223���(k3 + q) + 22���(k2 + q)ioqz!0; (82)ãäå ��(k) òî æå, ÷òî â (62). Íèæå âîëíîâûå âåêòî�ðû k äëÿ îáñóæäàåìîãî íàïðàâëåíèÿ ez = h=h áó�äåì îïèñûâàòü ñêàëÿðíîé âåëè÷èíîé �, îïðåäåëåí�íîé îáû÷íûì ñîîòíîøåíèåì: k = �2�h=h2. Ïðè ýòîìêàæäîìó âåêòîðó kn â (63) ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèå�n = 1=n, à ðàâåíñòâî (82) ìîæíî êîìïàêòíî çàïè�ñàòü òàê:gzza = 112 �a2��2 �� X�=x;y �226��006� + 223��003� + 22��002��; (83)ãäå �00n� � ïðîèçâîäíàÿ d2��(�)=d�2 ïðè � = �n.Çàâèñèìîñòè ��(�) äëÿ îáñóæäàåìûõ �îíîíîâ ïî�äðîáíî ðàññìàòðèâàëèñü â ðàáîòå [20℄. Áûëî ïîêàçà�íî, ÷òî åñëè îáîçíà÷èòü íîìåð ïëîòíîóïàêîâàííîéïëîñêîñòè, ñîîòâåòñòâóþùèé çíà÷åíèþ nmax â �îð�ìóëå (49) (ò. å. íîìåð ïîñëåäíåé èç òàêèõ ïëîñêîñòåé,âçàèìîäåéñòâèå ñ êîòîðûìè ó÷èòûâàåòñÿ â èñïîëüçó�åìîé ìîäåëè Áîðíà �Êàðìàíà) ÷åðåç mmax, òî êàæ�äàÿ �óíêöèÿ ��(�) îïèñûâàåòñÿ ïðîñòûì ñîîòíîøå�íèåì: ��(�) = mmaxXm=1 Bm� sin2(�m�); (84)ãäå Bm� � ïîñòîÿííûå êîý��èöèåíòû, êîòîðûåìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç çíà÷åíèÿ ��(�i) ïðè êà-êèõ-íèáóäü mmax çíà÷åíèÿõ �i.Ïðè îïèñàíèè �ÖÊ-æåëåçà â ýòîé ðàáîòå ìû èñ�ïîëüçóåì ìîäåëü Áîðíà �Êàðìàíà, ïðåäëîæåííóþ âðàáîòå [12℄, â êîòîðîé nmax = 6: Êàê îáñóæäàëîñü âðàáîòå [20℄, ýòî ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèþ mmax = 3.

Ïîýòîìó â êà÷åñòâå óïîìÿíóòûõ çíà÷åíèé �i åñòå�ñòâåííî âûáðàòü èñïîëüçóåìûå íàìè �n = 1=n, âûðà�æàÿ êîý��èöèåíòû Bm� â (84) ÷åðåç �n�. Ýòî äàåòB1� = 23 (�3� + �2� � �6�) ;B2� = 23 (�6� + �3� � �2�) ;B3� = 23 (�6� � �3� + �2�=2) : (85)Îòìåòèì, ÷òî çíà÷åíèå B1� â (85) îáû÷íî íàìíîãîáîëüøå, ÷åì B2� è B3�. Òàê, äëÿ ïîïåðå÷íûõ �î�íîíîâ â �ÖÊ-æåëåçå, èñïîëüçóÿ äëÿ �n çíà÷åíèÿ èçòàáë. 4, èìååì: B1 � �2, B2 � 0:01B1, B3 � �0:02B1.Çàìåòèì òàêæå, ÷òî ñîîòíîøåíèå (83) ÿâëÿåòñÿ òî÷�íûì è îáùèì, â òî âðåìÿ êàê �îðìóëû (75) è (76),òàê æå êàê (84) è (85), îñíîâàíû íà ìîäåëÿõ Áîð�íà �Êàðìàíà ñ íåêîòîðûìè, íå ñëèøêîì áîëüøèìè,çíà÷åíèÿìè nmax è mmax, âõîäÿùèìè â ýòè �îðìó�ëû.Ñîîòíîøåíèÿ (81)�(85), î÷åâèäíî, ñîõðàíÿþòñâîé âèä òàêæå è äëÿ êîìïîíåíò g��m â (76). Òîëü�êî â ìîäåëÿõ Áîðíà �Êàðìàíà äëÿ ÎÖÊ-æåëåçà,ïðåäëîæåííûõ â ðàáîòàõ [13; 14℄ è èñïîëüçóåìûõâ íàñòîÿùåé ðàáîòå, çíà÷åíèå nmax âûáèðàëîñüðàâíûì 5, ÷òî, êàê ïîêàçàíî â [20℄, ñîîòâåòñòâóåòmmax = 2. Ïîýòîìó ñóììà â (84) çäåñü ñîäåðæèòòîëüêî äâà ÷ëåíà, è B3� = 0.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ âåëè÷èí g��a è g��m ïî ñîîò�íîøåíèÿì (75) è (76) èëè (83)�(85) ïðèâåäåíû íè�æå â òàáë. 6. Êà÷åñòâåííîé îñîáåííîñòüþ ýòèõ ðå�çóëüòàòîâ ÿâëÿåòñÿ ìàëîñòü çíà÷åíèé êîìïîíåíò gzzñðàâíèòåëüíî ñ gxx è gyy, ò. å. ñèëüíàÿ àíèçîòðîïèÿðàññìàòðèâàåìûõ ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ, îñî�áåííî â �ÖÊ-æåëåçå. Ïðè ýòîì äëÿ ïóòè ïðåâðàùå�íèÿ ( ! �)2 âû÷èñëåííîå òàêèì îáðàçîì çíà÷åíèågzza îêàçûâàåòñÿ äàæå îòðèöàòåëüíûì. Êàê îáñóæäà�ëîñü â ðàáîòå [6℄, òàêàÿ îòðèöàòåëüíîñòü ìîãëà áûóêàçûâàòü íà íåóñòîé÷èâîñòü ðàññìàòðèâàåìûõ íà�ìè ñòðóêòóð (ïî êðàéíåé ìåðå, ïðè ìàëûõ çíà÷åíè�ÿõ ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿ s) îòíîñèòåëüíî îáðàçî�âàíèÿ íåêîòîðûõ íåîäíîðîäíûõ èñêàæåíèé, êâàçè�ïåðèîäè÷åñêèõ âäîëü íàïðàâëåíèÿ ez = h=h, ïåðïåí�äèêóëÿðíîãî ïëîòíîóïàêîâàííûì ïëîñêîñòÿì.Â ýòîé ñâÿçè ìû îáñóäèì âîïðîñ î òî÷íîñòè èñ�ïîëüçîâàííûõ íàìè ðàñ÷åòîâ ïî �îðìóëàì (75) èëè(83)�(85), îñíîâàííûõ íà ìîäåëè Áîðíà �Êàðìàíàèç ðàáîòû Çàðåöêîãî è Ñòàññèñà [12℄, â ÷àñòíîñòè,òî÷íîñòü îïèñàíèÿ ýòîé ìîäåëüþ ïðîèçâîäíûõ �00n� âîáùåì âûðàæåíèè (83) äëÿ gzza . Åñëè ñðàâíèòü ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ÷àñòîò !T (�) ïîïåðå÷íûõ�îíîíîâ íàïðàâëåíèÿ h=h = (�; �; �) â �ÖÊ-æåëåçå,1117



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012Òàáëèöà 4. Çíà÷åíèÿ âåëè÷èí �n� = M!2�(kn) â �îðìóëàõ (71), (73) è (85), íàéäåííûå â ýêñïåðèìåíòàõ [12�14℄(â äèí/ñì)�6x �6y �3x �3y �2x �2y�ÖÊ-Fe, T = 1428 K [12℄ 10875 10875 34539 34539 44724 44724ÎÖÊ-Fe, T = 293 K [13℄ 4561 33988 18011 90324 26901 112672ÎÖÊ-Fe, T = 773 K [14℄ 5608 31096 20985 94443 30753 126694ÎÖÊ-Fe, T = 1043 K [14℄ 11001 33660 40434 106794 58867 146267ÎÖÊ-Fe, T = 1173 K [14℄ 17600 34590 57360 114510 79520 159840ïðèâåäåííûå íà ðèñ. 1 ðàáîòû [12℄, ñ îïèñàíèåìýòèõ ÷àñòîò èñïîëüçóåìîé ìîäåëüþ Áîðíà �Êàðìàíà(òàêæå ïîêàçàííûì íà ýòîì ðèñóíêå), òî ìîæíî âè�äåòü, ÷òî íàáëþäàåìûå çíà÷åíèÿ �006T / (!26T )00 è�003T / (!23T )00 îïèñûâàþòñÿ äîñòàòî÷íî òî÷íî. Â òîæå âðåìÿ îïèñàíèå çíà÷åíèé �002T / (!22T )00 ýòîé ìî�äåëüþ Áîðíà �Êàðìàíà êàæåòñÿ êà÷åñòâåííî íåâåð�íûì. Äëÿ çíà÷åíèé �, áëèçêèõ ê � = 0:5, ýêñïåðè�ìåíòàëüíûå òî÷êè, ïî-âèäèìîìó, óêàçûâàþò íà íà�ëè÷èå ñìÿã÷åíèÿ ÷àñòîòû ñ ðîñòîì �, ò. å. íà òî, ÷òîïðè � = 0:5 �óíêöèÿ !T (�) èìååò ìèíèìóì âìåñòîîáû÷íîãî ìàêñèìóìà. Êàê îòìå÷àëîñü â ðÿäå ðàáîò,íàïðèìåð, [20, 21℄, òàêîå ñìÿã÷åíèå ÿâëÿåòñÿ òèïè÷�íûì ïðîÿâëåíèåì çîííûõ ý��åêòîâ äàëüíîäåéñòâèÿè îíî íàáëþäàåòñÿ âî ìíîãèõ ìåòàëëàõ. Ïðàâäà, ïî�ãðåøíîñòè èçìåðåíèé â ðàáîòå [12℄ íå ïîçâîëÿþò ñäå�ëàòü âûâîä î íàëè÷èè äàííîé àíîìàëèè, ò. å. î íà�ëè÷èè â �ÖÊ-æåëåçå ìèíèìóìà ÷àñòîò !T (�) ïðè� = 0:5 ñ ïîëíîé îïðåäåëåííîñòüþ. Îäíàêî äëÿ ÷àñ�òîòû ïðîäîëüíîé âåòâè äàííîãî íàïðàâëåíèÿ, !L(�);àíàëîãè÷íàÿ àíîìàëèÿ íà ðèñ. 1 èç ðàáîòû [12℄ íà�áëþäàåòñÿ âïîëíå îò÷åòëèâî. Ïîýòîìó íàëè÷èå ñõîä�íîé àíîìàëèè òàêæå è â ïîïåðå÷íîé âåòâè êàæåò�ñÿ íàèáîëåå âåðîÿòíûì. Òîãäà âòîðàÿ ïðîèçâîäíàÿ�002T / (!22T )00 â âûðàæåíèè (83) ÿâëÿåòñÿ ïîëîæè�òåëüíîé, â òî âðåìÿ êàê â ðàñ÷åòå ñ èñïîëüçîâàíèåììîäåëè Áîðíà �Êàðìàíà èç ðàáîòû [12℄, â êîòîðîé� = 0:5 ÿâëÿåòñÿ òî÷êîé ìàêñèìóìà !T (�), ýòà ïðî�èçâîäíàÿ îòðèöàòåëüíà.×òîáû èñïðàâèòü ýòó íåòî÷íîñòü è îöåíèòü çíà�÷åíèÿ gzza â æåëåçå áîëåå ðåàëèñòè÷íî, ìîæíî èñ�ïîëüçîâàòü èíòåðïîëÿöèþ äàííûõ [12℄ îá !T (�) âáëè�çè � = 0:5, àíàëîãè÷íóþ èñïîëüçîâàííîé âûøå â�îðìóëå (8). Â ñîîòâåòñòâèè ñ ðèñ. 1 è òàáë. 1, ïðè�âåäåííûìè â ðàáîòå [12℄, áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî âòî÷êå � = 0:5 �óíêöèÿ !T (�) èìååò ìèíèìóì, ðàâ�íûé !2, â òî âðåìÿ êàê òî÷êà �Æ = (0:5�Æ) ñ Æ = 0:05,

äëÿ êîòîðîé â [12℄ áûëî íàéäåíî !T (�Æ) = !2(1 +�)ñ � � 0:047, ñîîòâåòñòâóåò òî÷êå ìàêñèìóìà !T (�).Òîãäà, èíòåðïîëèðóÿ çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû �T (�) == M!2T (�) â èíòåðâàëå îò �Æ äî � = 0:5 òàê æå, êàêïðè âûâîäå �îðìóëû (8), ñ ó÷åòîì ìàëîñòè � ïîëó�÷èì �T (�) = �2�1 + 2��2(3� 2�)�; (86)ãäå � = (0:5 � �)=Æ. Âû÷èñëåíèå ïðîèçâîäíîé �002Tñ �óíêöèåé �T (�), äàâàåìîé âûðàæåíèåì (86) (êî�òîðîå ìû áóäåì íàçûâàòü ¾ýêñïåðèìåíòàëüíûì¿ èîáîçíà÷àòü íèæíèì èíäåêñîì ¾exp¿), äàåò�002T;exp = �2 � 12�=Æ2 � 226�2: (87)Â òî æå âðåìÿ àíàëîãè÷íûé âêëàä, âû÷èñëåííûé íàîñíîâå ìîäåëè Áîðíà �Êàðìàíà èç ðàáîòû [12℄ (íà�çûâàåìûé íèæå èíäåêñîì ¾BvK¿), ñîãëàñíî �îðìó�ëàì (84) è (85), äàåòñÿ âûðàæåíèåì�002T;BvK = �2�2(B1 � 4B2 + 9B3) � �20�2: (88)Âèäíî, ÷òî îáñóæäàåìàÿ íåòî÷íîñòü ïðèâîäèò ê ðåç�êîìó çàíèæåíèþ âêëàäà ñëàãàåìîãî �002T â âûðàæå�íèå (83).Çíà÷åíèÿ gzza , âû÷èñëåííûå ïî ñîîòíîøåíèþ (83)ñ èñïîëüçîâàíèåì äëÿ �002T âûðàæåíèÿ (87) âìåñòî(88), ïðèâîäÿòñÿ â òàáë. 6 â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ.Âèäíî, ÷òî ýòè çíà÷åíèÿ ïîëîæèòåëüíû, òàê ÷òîóïîìèíàâøàÿñÿ ìåòîäè÷åñêàÿ òðóäíîñòü îòñóòñòâó�åò. Íèæå âî âñåõ ðàñ÷åòàõ íàñòîÿùåé ðàáîòû äëÿ gzzaèñïîëüçóþòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ, óêàçàí�íûå íèæå â òàáë. 6 â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ.6.2. �àñ÷åòû êîý��èöèåíòîâ guu è gsu ââûðàæåíèÿõ (10) è (11)�ðàäèåíòíî-äå�îðìàöèîííûå êîý��èöèåíòûguu è gsu â ýòîé ðàáîòå ìû òîæå áóäåì âû÷èñëÿòü1118



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :òîëüêî äëÿ s = 0 è s = 1, ò. å. äëÿ àóñòåíèòà è ìàð�òåíñèòà, óêàçûâàÿ ýòî èíäåêñîì a èëè m, íàïðèìåð:guua = guu;a��;Æ��, gsum = gsu;m�;�Æ. Äëÿ äðóãèõ s, êàê èâ ðàñ÷åòàõ gss, áóäåì èñïîëüçîâàòü òå èëè èíûåèíòåðïîëÿöèè ìåæäó äâóìÿ ýòèìè çíà÷åíèÿìèêîý��èöèåíòîâ.Íà÷íåì ñ îáñóæäåíèÿ êîý��èöèåíòîâ guu��;Æ��.Ïîñêîëüêó â íàøåì ïîäõîäå êàê ñàìè êîìïîíåíòûòåíçîðà äèñòîðñèè r�u�, òàê è èõ ãðàäèåíòû r2�u�ñ÷èòàþòñÿ ìàëûìè, äëÿ ðàñ÷åòîâ guu;a è guu;m ìîæ�íî ñíîâà èñõîäèòü èç âûðàæåíèÿ (46) äëÿ èçìåíå�íèÿ ýíåðãèè �ÖÊ- èëè ÎÖÊ-êðèñòàëëà ïðè ìàëûõñìåùåíèÿõ àòîìîâ èç ïîëîæåíèé ðàâíîâåñèÿ, òîëü�êî íóæíî ó÷åñòü òàêæå è ìàëîñòü ãðàäèåíòîâ ýòèõñìåùåíèé. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî åñëè â �îðìóëå (46)îáîçíà÷èòü êîîðäèíàòó r0 êàê (r�R), òî ñìåùåíèÿur0 ìîæíî ðàçëîæèòü â ðÿä ïî ñòåïåíÿì ãðàäèåí�òîâ ñìåùåíèé ur. Åñëè ó÷åñòü òàêæå ÷åòíîñòü ïî Rìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ êàê â àóñòåíèòå, òàêè â ìàðòåíñèòå, A��(R) = A��(�R), òî íå÷åòíûå ïîR ÷ëåíû â ýòîì ðàçëîæåíèè âûïàäàþò, è âûðàæå�íèå (46) ïðèìåò âèäÆU = 12Xr u�r XR A��(R)���1 + RRÆ2 r2Æ + RRÆR�R�24 r4Æ���u�r : (89)Èñïîëüçóÿ �îðìóëû ñóììèðîâàíèÿ Ýéëåðà �Ìàê-ëîðåíà, ñóììû ïî r â ýòîì âûðàæåíèè ìîæíî ïðå�îáðàçîâàòü â èíòåãðàëû ïî îáúåìó, êàê ýòî ïîäðîá�íî îáñóæäàëîñü â ðàáîòå [6℄ ïðè âûâîäå �îðìóë(40)�(48). Ïðè ýòîì ñóììà ïîR â ïåðâîì ÷ëåíå ïîëó�÷åííîãî ðàçëîæåíèÿ ðàâíà íóëþ âñëåäñòâèå òðàíñ�ëÿöèîííîé èíâàðèàíòíîñòè (íåèçìåííîñòè ýíåðãèèêðèñòàëëà ïðè îäíîðîäíîì ñìåùåíèè âñåõ àòîìîâ),à âòîðîé ÷ëåí ñîîòâåòñòâóåò ýíåðãèè îäíîðîäíûõ äå��îðìàöèé (ñì., íàïðèìåð, [19℄), êîòîðóþ â �îðìó�ëàõ (1) è (2) ìû îïèñûâàåì âûðàæåíèåì (4) äëÿfu. Ïîñëåäíèé, òðåòèé ÷ëåí ðàçëîæåíèÿ (89) ñîîò�âåòñòâóåò ãðàäèåíòíîìó ÷ëåíó Guu â �îðìóëàõ (2)è (10). Ñðàâíèâàÿ ýòè �îðìóëû ñ âûðàæåíèåì (89),ïðèõîäèì ê ñëåäóþùåìó îáùåìó âûðàæåíèþ äëÿãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ guua è guum :guu��;Æ�� = 148XR A��(R)RRÆR�R�; (90)ãäå äëÿ êîý��èöèåíòîâ guua ñóììà â ïðàâîé ÷àñòèáåðåòñÿ ïî ðåøåòêå àóñòåíèòà, à äëÿ guum � ïî ðåøåò�êå ìàðòåíñèòà. Ïðè èñïîëüçîâàíèè ìàòðèö ñèëîâûõïîñòîÿííûõ (51) ñ ïàðàìåòðàìè Áîðíà �Êàðìàíà èç

òàáë. 9 ýòè ñóììû âû÷èñëÿþòñÿ òàê æå, êàê ñóì�ìû (49) è (56).Ïðè ðàñ÷åòàõ êîý��èöèåíòîâ gsu ìû òàêæå áó�äåì èñõîäèòü èç âûðàæåíèÿ (46) äëÿ èçìåíåíèéýíåðãèè êðèñòàëëà ïðè ìàëûõ ñìåùåíèÿõ àòîìîâ.Îäíàêî çäåñü ìû ñ÷èòàåì, ÷òî ýòè ñìåùåíèÿ ñî�ñòîÿò èç äâóõ âêëàäîâ: âêëàäà ñìåùåíèé â êàæäîém-é ïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè, um(r), êîòîðûéïðè ìàëûõ s îïèñûâàåòñÿ âûðàæåíèåì (48) ñ ìà�ëûì è ñëàáîíåîäíîðîäíûì ïàðàìåòðîì ïðåâðàùå�íèÿ s = s(r), è âêëàäà ìàëûõ è ñëàáîíåîäíîðîä�íûõ ¾àêóñòè÷åñêèõ¿ ñìåùåíèé âñåõ àòîìîâ êðèñòàë�ëà, ua(r): u(r) = pms(r) + ua(r): (91)Ïîñëå ïîäñòàíîâêè ýòèõ âûðàæåíèé äëÿ ur è ur0 â�îðìóëó (46) èíòåðåñóþùåå íàñ ñëàãàåìîå, áèëèíåé�íîå ïî s è ua, ïðèìåò âèäÆUsu = 16 Xm;r;r0 p�ms(r)A��(r� r0)u�a(r0); (92)ãäå ìíîæèòåëü 1=6 ââåäåí äëÿ òîãî, ÷òîáû ñóììè�ðîâàíèå ïî âñåì çíà÷åíèÿì m è r, ñîîòâåòñòâóþùèìðàçíûì ïëîñêîñòÿìm, äàâàëî âåðíûé ðåçóëüòàò äëÿïîëíîé ýíåðãèè (46). Ïîñëå ïåðåõîäà îò r0 ê ïåðåìå�íîé R = (r� r0) ñëàáîíåîäíîðîäíûå �óíêöèè ua(r0)ìîæíî ðàçëîæèòü â ðÿä ïî ãðàäèåíòàì òàê æå, êàêâûøå â �îðìóëàõ (89). Ýòî äàåòÆUsu =Xm p�mXr s(r)XR A��(R)�� �16 + 112(RRÆ)r2Æ ++ 1144(RRÆR�R�)r4Æ���u�a(r): (93)Âñëåäñòâèå óñëîâèÿ (35), ïåðâûé ñîìíîæèòåëü âýòîì âûðàæåíèè ðàâåí íóëþ. Ïîýòîìó îáñóæäàåìûéâêëàä â ýíåðãèþ, áèëèíåéíûé ïî ïàðàìåòðó s è ïîãðàäèåíòàì àêóñòè÷åñêèõ ñìåùåíèé, îáðàùàåòñÿ âíóëü. Ýòî îòðàæàåò îðòîãîíàëüíîñòü �îíîííûõ ñî�ñòîÿíèé, îáñóæäàâøèõñÿ â ðàçä. 5.3, ïðè ðàçíûõ âîë�íîâûõ âåêòîðàõ k: k = kn 6= 0, ñîîòâåòñòâóþùèõîáñóæäàâøåìóñÿ âûøå òàñîâàíèþ ïëîñêîñòåé, è ìà�ëûõ k ! 0, ñîîòâåòñòâóþùèõ ñëàáîíåîäíîðîäíûìäå�îðìàöèÿì.Èç ýòîãî ðåçóëüòàòà ñëåäóåò, ÷òî ðàçëîæåíèå êî�ý��èöèåíòîâ gsu ïî ñòåïåíÿì s â ïëîòíîñòè ñâîáîä�íîé ýíåðãèè (2) íà÷èíàåòñÿ òîëüêî ñ ÷ëåíîâ, ëèíåé�íûõ ïî s, à ïðè s = 0 ýòè êîý��èöèåíòû îáðàùàþò�ñÿ â íóëü. Òî æå, î÷åâèäíî, ñïðàâåäëèâî è ïðè ìà�ëûõ (1� s) äëÿ ðàçëîæåíèé gsu ïî ñòåïåíÿì (1� s),1119



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012÷òî â �îðìóëàõ (91)�(93) ñîîòâåòñòâóåò òîëüêî çà�ìåíå s íà (1� s) è pm íà ~pm.Â òî æå âðåìÿ äëÿ îñòàëüíûõ ãðàäèåíòíûõ êîý���èöèåíòîâ, gss è guu, òàêèõ ¾ñèììåòðèéíûõ¿ îãðà�íè÷åíèé íåò, è ýòè êîý��èöèåíòû èìåþò îáñóæäàâ�øèåñÿ âûøå íåíóëåâûå çíà÷åíèÿ êàê â àóñòåíèòå,òàê è â ìàðòåíñèòå. Ïîýòîìó åñëè èñïîëüçîâàòü äëÿâñåõ ðàññìàòðèâàåìûõ ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâîäíè è òå æå ëèíåéíûå èíòåðïîëÿöèè ìåæäó èõ çíà�÷åíèÿìè ïðè s = 0 è ïðè s = 1 (÷òî äëÿ èñïîëüçó�åìîãî ïðîñòåéøåãî ïîäõîäà êàæåòñÿ ïîñëåäîâàòåëü�íûì), òî ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòû gsu â (2) ñëå�äóåò ñ÷èòàòü ðàâíûìè íóëþ. Ýòî ïðèáëèæåíèå è áó�äåò èñïîëüçîâàòüñÿ íèæå.Çàìåòèì òàêæå, ÷òî ðåçóëüòàòû íàøèõ ðàñ÷åòîâ,îïèñûâàåìûå íèæå, ïîêàçûâàþò, ÷òî âêëàä â ñâîáîä�íóþ ýíåðãèþ (2) ãðàäèåíòíî-äå�îðìàöèîííîãî ñëà�ãàåìîãîGuu èç (10), âû÷èñëåííûé íà îñíîâå âûðàæå�íèÿ (90), îêàçûâàåòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëûì ñðàâíè�òåëüíî ñî âêëàäîì ¾îñíîâíîãî¿ ãðàäèåíòíîãî ÷ëåíàGss, áèëèíåéíîãî ïî ãðàäèåíòàì ïàðàìåòðà ïðåâðà�ùåíèÿ. È ïîñêîëüêó âåëè÷èíà ¾ñìåøàííîãî¿ ãðàäè�åíòíî-äå�îðìàöèîííîãî ÷ëåíà Gsu â (11) êàæåòñÿñõîäíîé ñ âåëè÷èíîé Guu (òàê, èç äàëüíåéøåãî âèä�íî, ÷òî ïðè ìàëûõ s èëè (1 � s) ýòè ÷ëåíû èìåþòñõîäíóþ çàâèñèìîñòü îò s òèïà s2(1�s)2), óêàçàííàÿìàëîñòü Guu êàæåòñÿ äîïîëíèòåëüíûì àðãóìåíòîìâ ïîëüçó ïðåíåáðåæåíèÿ âêëàäîì Gsu.6.3. Îöåíêà òåíçîðà ïîâîðîòà "��(s)�åçóëüòàòû ðàçä. 6.2 ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿîöåíîê çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿ sòåíçîðà ïîâîðîòà "��(s) = (�u�=�x� � �u�=�x�)=2.Çíà÷åíèÿ "�� , ìèíèìèçèðóþùèå �óíêöèîíàë (1), âî�îáùå ãîâîðÿ, äîëæíû íàõîäèòüñÿ èç ðåøåíèÿ âàðèà�öèîííûõ óðàâíåíèé (17)�(21). Â òî æå âðåìÿ, âñëåä�ñòâèå íåçàâèñèìîñòè ýíåðãèè îò îäíîðîäíûõ ïîâî�ðîòîâ âñåé ñèñòåìû, ýòè óðàâíåíèÿ ñîäåðæàò íå ñà�ìè êîìïîíåíòû "��, à òîëüêî èõ ãðàäèåíòû, îïèñû�âàþùèå êðó÷åíèå, ò. å. âåëè÷èíû r"�� â óðàâíå�íèÿõ (17) è (18), èëè ïðîèçâîäíûå "0�� = d"��=d�â óðàâíåíèÿõ (20) è (21). Ïîýòîìó â èñïîëüçóåìîìíàìè íóëåâîì ïðèáëèæåíèè, â êîòîðîì ïîñëåäíèåñëàãàåìûå â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ â óðàâíåíèÿõ (20)è (21) îòáðàñûâàþòñÿ, âåëè÷èíû "0�� èç óðàâíåíèéâûïàäàþò. Îíè âõîäÿò òîëüêî â ïîïðàâî÷íûå ÷ëå�íû, ò. å. â óïîìÿíóòûå ïîñëåäíèå ñëàãàåìûå óðàâíå�íèé (20) è (21), êîëè÷åñòâåííàÿ îöåíêà êîòîðûõ çà�òðóäíåíà îáñóæäàâøèìñÿ âûøå îòñóòñòâèåì ýêñïå�ðèìåíòàëüíîé èí�îðìàöèè î ãðàäèåíòíûõ êîý��è�öèåíòàõ gsu. Ïîýòîìó íèæå ìû îãðàíè÷èìñÿ òîëüêî

îöåíêîé çàâèñèìîñòåé "��(s) ïðè ìàëûõ s èëè (1�s),àíàëîãè÷íîé ïîëó÷åííîé âûøå äëÿ òåíçîðà ���(s)â (8).�àññìîòðèì ñíà÷àëà îáëàñòü ìàëûõ s è îáñóäèì,êàê ìåíÿþòñÿ ñ s â ýòîé îáëàñòè ðàçíûå ñëàãàåìûåâ êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ â óðàâíåíèè (21). Ñîãëàñíîðåçóëüòàòàì íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ (24) è (27), îáåïðîèçâîäíûå, s0 è s00 ïðè ìàëûõ s ïðîïîðöèîíàëüíûs, è ãðàäèåíòíûå êîý��èöèåíòû gsu, êàê îòìå÷åíîâûøå, çäåñü òîæå ëèíåéíû ïî s. Â òî æå âðåìÿ êî�ý��èöèåíòû guu ïðè s ! 0 èìåþò êîíå÷íûå íåíó�ëåâûå çíà÷åíèÿ (90). Ïîýòîìó, äëÿ òîãî ÷òîáû âñå÷ëåíû â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ â óðàâíåíèè (21) ïðèìàëûõ s èìåëè îäèí è òîò æå ïîðÿäîê âåëè÷èíû(ò. å. ÷òîáû ýòà êâàäðàòíàÿ ñêîáêà ìîãëà îáðàùàòüñÿâ íóëü), ÷ëåíû ñ "0�� çäåñü äîëæíû áûòü ïðîïîðöèî�íàëüíû s2. Èç ýòîãî ñëåäóåò, ÷òî è ñàìî "��(s) äîëæ�íî áûòü ïðîïîðöèîíàëüíî s2, ïîñêîëüêó ïðè ýòîì"0�� � ss0 � s2. Àíàëîãè÷íûå ðàññóæäåíèÿ ñïðàâåä�ëèâû, î÷åâèäíî, è â îáëàñòè ìàëûõ (1 � s), ãäå îíèïðèâîäÿò ê ñîîòíîøåíèþ "��(s)� "��(1) � (1� s)2.Ýòè ñîîáðàæåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî çàâèñèìîñòèòåíçîðà ïîâîðîòà "��(s) îò s ïðè ìàëûõ s èëè (1�s)ñîâåðøåííî àíàëîãè÷íû òåì, êîòîðûå ïîëó÷åíû âû�øå äëÿ òåíçîðà ���(s) â (8). Ïîýòîìó, åñëè è äëÿ"��(s) èñïîëüçîâàòü èíòåðïîëÿöèþ ïîëèíîìîì îò sìèíèìàëüíî âîçìîæíîé, òðåòüåé ñòåïåíè, òî ýòà èí�òåðïîëÿöèÿ äîëæíà èìåòü òîò æå âèä, ÷òî â óðàâíå�íèè (8): "��(s) = s2(3� 2s) "m��; (94)ãäå çíà÷åíèå "m�� = "��(1) ñîîòâåòñòâóåò ìàðòåíñèòó.Êàê îáñóæäàëîñü â ðàáîòå [7℄, ïðè ïðåâðàùå�íèè àóñòåíèòà â ìàðòåíñèò ñ îðèåíòàöèîííûìè ñîîò�íîøåíèÿìè Íèøèÿìû (N-ìàðòåíñèò), îáñóæäàåìûéïîâîðîò îòñóòñòâóåò, ò. å. "m�� = 0. Â òî æå âðåìÿ ïðèïðåâðàùåíèè â ìàðòåíñèò ñ îðèåíòàöèîííûìè ñîîò�íîøåíèÿìè Êóðäþìîâà �Çàêñà (KS-ìàðòåíñèò), òà�êîé ïîâîðîò ïðîèñõîäèò, è òåíçîð "m�� â (94) ìîæíîêîâàðèàíòíî çàïèñàòü òàê:"m�� = "��ez'm: (95)Çäåñü "�� � åäèíè÷íûé ïîëíîñòüþ àñèììåòðè÷íûéòåíçîð, à âåêòîð ez = h=h òîò æå, ÷òî â (44). Âå�ëè÷èíà 'm â (95) åñòü ïîëíûé óãîë ïîâîðîòà äëÿKS-ìàðòåíñèòà, è ñîãëàñíî �îðìóëàì (22) èç ðàáî�òû [7℄, îí èìååò òàêîå çíà÷åíèå:'m = �p3�p2� =�p6 + 1� � 0:092: (96)1120



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :6.4. �àñ÷åò ãðàäèåíòíî-äå�îðìàöèîííûõâêëàäîâ â ý��åêòèâíûé ãðàäèåíòíûéêîý��èöèåíò gsseffÊàê îòìå÷àëîñü â ðàçä. 4, âêëàä ãðàäèåíò�íî-äå�îðìàöèîííûõ ÷ëåíîâ Guu è Gsu â ýíåðãèþÌÔ� �, äàâàåìóþ èíòåãðàëîì (14), â íàøåì ïîäõîäåìîæíî íàõîäèòü ïî òåîðèè âîçìóùåíèé, ïîäñòàâëÿÿâ âûðàæåíèÿ äëÿ Guu è Gsu â ñâîáîäíîé ýíåðãèèftot â èíòåãðàëå (14) çíà÷åíèÿ òåíçîðà äèñòîðñèèu�;�(s), íàéäåííûå â íóëåâûõ ïðèáëèæåíèÿõ (5)�(7)è (94). Íèæå ïîêàçàíî, ÷òî âîçíèêàþùàÿ ïðèýòîì ïîïðàâêà îêàçûâàåòñÿ âåñüìà ìàëîé. Ïîýòîìóâìåñòî äåòàëüíûõ ðàñ÷åòîâ ýòîé ïîïðàâêè ìûîãðàíè÷èìñÿ åå îöåíêîé, ïðåíåáðåãàÿ â �îðìóëàõ(5)�(7) ðàçëè÷èåì â ìîäóëÿõ óïðóãîñòè ìàðòåíñèòàè àóñòåíèòà, ò. å. ñ÷èòàÿ m��Æ = a��Æ (êàê îòìå÷à�ëîñü â ðàáîòå [7℄, â ñëó÷àå æåëåçà ýòî ïðèáëèæåíèåìîæåò áûòü íåïëîõèì è êîëè÷åñòâåííî). Òîãäàçàâèñèìîñòü òåíçîðà äå�îðìàöèè ue�� îò ïàðàìåò�ðà ïðåâðàùåíèÿ s â (6) ïðèíèìàåò ïðîñòîé âèä,àíàëîãè÷íûé çàâèñèìîñòè ���(s) â (8) èëè "��(s)â (94): ue��(s) = s2(3� 2s)um��; (97)ãäå um�� � äå�îðìàöèè ìàðòåíñèòà, êîòîðûå ìîæíîêîâàðèàíòíî çàïèñàòü òàê:um�� = u1~e�x~e�x + u2~e�y ~e�y + u3e�z e�z : (98)Çäåñü âåëè÷èíû u1;2;3 òå æå, ÷òî â (44); âåêòîð ez òîòæå, ÷òî â (44); âåêòîðû ~ex è ~ey äëÿ N-ìàðòåíñèòàñîâïàäàþò ñ ex è ey â (44), à äëÿ KS-ìàðòåíñèòàîíè, ïî �îðìóëàì (22) èç ðàáîòû [7℄, ñîîòâåòñòâóþòïîâîðîòó ýòèõ ex è ey íà óãîë 'm èç (96):~ex = ex os'm � ey sin'm;~ey = ex sin'm + ey os'm: (99)Â ïðèáëèæåíèÿõ (97) è (94), ãðàäèåíòû òåíçîðàäèñòîðñèè r2�u� = ru�;�, âõîäÿùèå â äâà ïîñëåä�íèõ ÷ëåíà ñâîáîäíîé ýíåðãèè (12), äàþòñÿ ïðîñòûìâûðàæåíèåì:r2�u� = r [ue��(s) + "��(s)℄ == 6s(1� s) (um�� + "m��)rs: (100)Êàê îáñóæäàëîñü â ðàçä. 6.2, â èñïîëüçóåìîé èíòåð�ïîëÿöèîííîé ìîäåëè êîý��èöèåíòû gsu ðàâíû íó�ëþ. Òîãäà ïîäñòàíîâêà âûðàæåíèÿ (100) â ïîñëåäíååñëàãàåìîå �îðìóëû (12) ïðèâîäèò ïðîñòî ê ý��åê�òèâíîé ïåðåíîðìèðîâêå ãðàäèåíòíûõ êîý��èöèåí�

òîâ ¾íóëåâîãî¿ ïðèáëèæåíèÿ gss íà èõ ý��åêòèâ�íûå çíà÷åíèÿ gsseff , îïðåäåëåííûå ðàâåíñòâàìègsseff = gss + [6s(1� s)℄2gu: (101)Çäåñü âòîðîå ñëàãàåìîå îïèñûâàåò ãðàäèåíòíî-äå-�îðìàöèîííûé âêëàä, à òåíçîð gu = g��u âûðàæà�åòñÿ ÷åðåç èñõîäíûé òåíçîð guu��;Æ��(s) â ðàâåíñòâàõ(10) èëè (12) òàê:g��u = guu�;��Æ�(umÆ + "mÆ)(um�� + "m��): (102)Òåíçîð gu äëÿ ïåðåõîäà â N-ìàðòåíñèò (ò. å. ïðè umÆ,äàâàåìîì âûðàæåíèåì (98), è "mÆ = 0) íèæå îáî�çíà÷àåòñÿ êàê gNu , à äëÿ ïåðåõîäà â KS-ìàðòåíñèò(ò. å. ïðè umÆ, äàâàåìîì âûðàæåíèåì (98), è "mÆ, äà�âàåìîì âûðàæåíèåì (94)) � êàê gKSu . �àñ÷åòû gNuèëè gKSu ïî ñîîòíîøåíèÿì (102) ñ êîý��èöèåíòà�ìè guu��;Æ�� = guu;a��;Æ��, äàâàåìûìè âûðàæåíèÿìè(90) äëÿ �ÖÊ-æåëåçà, áóäóò óêàçûâàòüñÿ íèæíèìèíäåêñîì a, à ðàñ÷åòû ñ êîý��èöèåíòàìè guu��;Æ�� == guu;m��;Æ�� äëÿ ÎÖÊ-æåëåçà � èíäåêñîì m, íàïðè�ìåð: gNua, gKSum è ò. ä. �åçóëüòàòû ýòèõ ðàñ÷åòîâ ïðè�âîäÿòñÿ íèæå â òàáë. 7.7. ÕÀ�ÀÊÒÅ�ÈÑÒÈÊÈ ÑÂÎÁÎÄÍÎÉÝÍÅ��ÈÈ ÍÀ ÀÒÎÌ ftotÂ ýòîì ðàçäåëå ìû ïðèâîäèì ðàçëè÷íûå õàðàê�òåðèñòèêè ñâîáîäíîé ýíåðãèè íà àòîì ftot â (12), âû�÷èñëåííûå ìåòîäàìè, îïèñàííûìè â ðàçä. 5 è 6. Âêà÷åñòâå åäèíèöû ýíåðãèè îáû÷íî áóäåò èñïîëüçî�âàòüñÿ Êåëüâèí, à â êà÷åñòâå åäèíèöû äëèíû � ïî�ñòîÿííàÿ ðåøåòêè ¾îñòàòî÷íîãî¿ àóñòåíèòà a , äëÿêîòîðîé ìû áóäåì èñïîëüçîâàòü åå ýêñïåðèìåíòàëü�íîå çíà÷åíèå ïðè 20Æ C: a = 3:555�A [1℄. Äëÿ ïîñòî�ÿííîé ðåøåòêè ÎÖÊ-æåëåçà èñïîëüçóåòñÿ çíà÷åíèåa� = 2:866�A [1℄.Â òàáë. 4 ìû ïðèâîäèì çíà÷åíèÿ âåëè÷èí �n� == M!2�(kn), âçÿòûå èç ýêñïåðèìåíòîâ [12�14℄ è èñ�ïîëüçóåìûå âî âñåõ ðàñ÷åòàõ íàñòîÿùåé ðàáîòû. Âòàáë. 5 ïðèâîäÿòñÿ ïîñòîÿííûå a è m â âûðàæå�íèè (3) äëÿ fs. Îíè âû÷èñëÿëèñü ïî ñîîòíîøåíè�ÿì (49) è (56) èëè (71) è (73), ñ èñïîëüçîâàíèåì äëÿìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ âûðàæåíèé (51) ñ ïà�ðàìåòðàìè Áîðíà �Êàðìàíà, îöåíåííûìè â ýêñïåðè�ìåíòàõ [12�14℄ è ïðèâåäåííûìè íèæå â òàáë. 9.Èç òàáë. 5 ñëåäóåò, â ÷àñòíîñòè, ÷òî äëÿ äâóõïóòåé ïðåâðàùåíèÿ, ( ! �)1 è ( ! �)2, ñîîòâåò�ñòâóþùèõ äâóì ðàçíûì íàáîðàì âåêòîðîâ pm è ~pmâ òàáë. 1, ðåçóëüòàòû äëÿ a î÷åíü áëèçêè, à äëÿ m7 ÆÝÒÔ, âûï. 6 1121



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012Òàáëèöà 5. Çíà÷åíèÿ ïîñòîÿííûõ a è m â âûðàæåíèè (3) äëÿ fs ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõa mÒåìïåðàòóðà, K 1428 293 773 1043 1173Ïóòüïðåâðàùåíèÿ ( ! �)1 ( ! �)2 ( ! �)1; 2 ( ! �)1; 2 ( ! �)1; 2 ( ! �)1; 2a èëè m, K 12800 12970 30680 26080 20140 19860Òàáëèöà 6. Âåëè÷èíû g��a è g��m (â K�a2), ðàññ÷èòàííûå ïî ñîîòíîøåíèÿì (75) è (76). Íèæíèé èíäåêñ ¾1¿ èëè¾2¿ ó ga èëè gm îçíà÷àåò ðàñ÷åò äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)1 èëè ( ! �)2. Äëÿ gzza â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõäàíû çíà÷åíèÿ, ðàññ÷èòàííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ñîîòíîøåíèÿ (87) âìåñòî (88)T = 1428 K T = 293 K T = 773 Kga1 = 0B� 3458 0 00 4125 1850 185 162 [1937℄ 1CA gm1 = 0B� 4206 0 00 4911 00 0 653 1CA gm1 = 0B� 3857 0 00 5541 00 0 551 1CAga2 = 0B� 3523 0 00 3275 3510 351 �67 [524℄ 1CA gm2 = 0B� 4186 0 00 4077 00 0 647 1CA gm2 = 0B� 3830 0 00 4627 00 0 640 1CAT = 1043 K T = 1173 Kgm1 = 0B� 3241 0 00 4887 00 0 424 1CA gm1 = 0B� 3057 0 00 4816 00 0 153 1CAgm2 = 0B� 3197 0 00 4003 00 0 565 1CA gm2 = 0B� 2949 0 00 3877 00 0 342 1CAîíè ñòðîãî ñîâïàäàþò: m[( ! �)1℄ = m[( ! �)2℄.Ýòà áëèçîñòü èëè ñîâïàäåíèå ðåçóëüòàòîâ ñâÿçàíû ñíàëè÷èåì â èñïîëüçóåìûõ ìîäåëÿõ Áîðíà �Êàðìàíàñ êîðîòêîäåéñòâèåì îïðåäåëåííûõ ñîîòíîøåíèéìåæäó ÷àñòîòàìè !�(k6), !�(k3) è !�(k2), âõîäÿùè�ìè â �îðìóëû (71) è (73), ïîäðîáíî îáñóæäàåìûõâ ðàáîòå [20℄.Â òàáë. 6 ìû ïðèâîäèì ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ãðà�äèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ g��a è g��m ïî ñîîòíîøåíè�ÿì (75) è (76), ò. å. íà îñíîâå èíòåðïîëÿöèé ìàòðèöñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ �ÖÊ- è ÎÖÊ-æåëåçà ïàðàìåò�ðàìè Áîðíà �Êàðìàíà, óêàçàííûìè íèæå â òàáë. 9.Äëÿ ýëåìåíòîâ gzza , â ñîîòâåòñòâèè ñ îáñóæäåíèåìâ ðàçä. 6.1, â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ äàíû òàêæå çíà�÷åíèÿ, ðàññ÷èòàííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì äëÿ âêëàäà

�002T â �îðìóëå (83) åãî ýêñïåðèìåíòàëüíîãî çíà÷å�íèÿ (87) âìåñòî èíòåðïîëÿöèè Áîðíà �Êàðìàíà (88).Òàáëèöà 6 ïîêàçûâàåò, âî-ïåðâûõ, ÷òî ãðàäèåíò�íûå êîý��èöèåíòû gzz êàê â �ÖÊ-, òàê è â ÎÖÊ-æå-ëåçå ÿâëÿþòñÿ íàìíîãî ìåíüøèìè, ÷åì êîý��èöèåí�òû gxx è gyy. Ñîãëàñíî �îðìóëàì (9) è (22), ýòà ìà�ëîñòü îòðàæàåò îòíîñèòåëüíóþ ëåãêîñòü âîçíèêíîâå�íèÿ íåîäíîðîäíûõ ñìåùåíèé (¾ñêîëüæåíèé¿) ïëîò�íîóïàêîâàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé äðóã îòíîñè�òåëüíî äðóãà, ò. å. âîçíèêíîâåíèÿ äå�åêòîâ óïàêîâ�êè ðàçëè÷íîãî òèïà. Ýòî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîéàíèçîòðîïèè ðàçëè÷íûõ õàðàêòåðèñòèê ÌÔ�, îáñó�æäàåìîé â ðàçä. 8. Ïðè ýòîì çíà÷åíèÿ íåìàëûõ ãðà�äèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ gxx è gyy íå ñëèøêîì ÷óâ�ñòâèòåëüíû ê çàìåíå ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)11122



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :
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�èñ. 1. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ðàçíîñòè �ñâîáîäíûõ ýíåðãèé íà àòîì ìåæäó - è �-æåëåçîì:�(T ) = fs(0)� fs(1), âçÿòûå èç òàáë. 1 ðàáîòû [15℄íà (!�)2, ìåíÿÿñü ïðè ýòîì ïðèìåðíî íà 20%.Â òî æå âðåìÿ ìàëûå êîìïîíåíòû gzz ìåíÿþòñÿïðè òàêîé çàìåíå íàìíîãî ñèëüíåå. Òàê, â �ÖÊ-�àçåýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ gzza2 îêàçûâàþòñÿ ïî�÷òè â ÷åòûðå ðàçà ìåíüøèìè, ÷åì àíàëîãè÷íûå ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ gzza1. Êàê âèäíî èç �îð�ìóë (29)�(34) è èç äàëüíåéøåãî (â ÷àñòíîñòè, èçòàáë. 8), ýòî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííî ìåíüøèì çíà�÷åíèÿì ýíåðãèè è òîëùèíû ÌÔ� ñ îðèåíòàöèåé n,áëèçêîé ê ez, äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)2 ñðàâ�íèòåëüíî ñ ïóòåì ( ! �)1.Â òàáë. 7 ïðèâîäÿòñÿ çíà÷åíèÿ òåíçîðîâ gNuè gKSu , îïðåäåëÿþùèõ ãðàäèåíòíî-äå�îðìàöèîííûåïîïðàâêè ê ïîëíîìó ý��åêòèâíîìó ãðàäèåíòíîìóêîý��èöèåíòó gsseff â (101), äëÿ àóñòåíèòà (îíè îáî�çíà÷àþòñÿ êàê gNua èëè gKSua ) ïðè T = 1428 Ê, è äëÿìàðòåíñèòà (îíè îáîçíà÷àþòñÿ êàê gNum èëè gKSum )ïðè T = 773 Ê. Çíà÷åíèÿ gNum è gKSum ïðè äðóãèõT = 293 Ê, 1043 Ê, 1173 Ê èìåþò òîò æå ïîðÿäîêâåëè÷èíû, ÷òî ïðè T = 773 Ê. Ñðàâíèâàÿ çíà÷åíèÿgu â òàáë. 7 ñî çíà÷åíèÿìè gss, äàâàåìûìè òàáë. 6,ìû âèäèì, ÷òî ïîïðàâêè, ñâÿçàííûå ñ gu, ÿâëÿþò�ñÿ íà äâà�òðè ïîðÿäêà ìåíüøèìè, ÷åì ðåçóëüòàòûíóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ gss. Ïîýòîìó íèæå ýòè ãðà�äèåíòíî-äå�îðìàöèîííûå ïîïðàâêè ê gss â (101) íåó÷èòûâàþòñÿ.Îáñóäèì òåïåðü âèä �óíêöèè fs(s) â âûðàæå�íèè (2), îïèñûâàþùåé ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð äëÿîäíîðîäíîãî ïðåâðàùåíèÿ �ÖÊ-�àçû â ÎÖÊ. Ñî�ãëàñíî ñîîòíîøåíèþ (3), ýòà �óíêöèÿ îïðåäåëÿåòñÿçíà÷åíèÿìè òðåõ ïàðàìåòðîâ: a, m è �, êàæäûé èçêîòîðûõ çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû T . Ôóíêöèÿ �(T )åñòü ðàçíîñòü ñâîáîäíûõ ýíåðãèé íà àòîì ìåæäó - è

�-æåëåçîì, äëÿ êîòîðîé ìû èñïîëüçóåì ýêñïåðèìåí�òàëüíûå çíà÷åíèÿ èç òàáë. 1 â êíèãå [15℄, ïîêàçàí�íûå íà ðèñ. 1. Âèäíî, ÷òî äëÿ îáñóæäàåìûõ íèæåòåìïåðàòóð T � 700�800 K ýòà �óíêöèÿ ñóùåñòâåí�íî ìåíÿåòñÿ ñ T . Êîíñòàíòû m, óêàçàííûå â òàáë. 5,òîæå çàìåòíî çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû, âîçðàñòàÿ ñåå ïîíèæåíèåì. Ïîýòîìó çíà÷åíèÿ m(T ) äëÿ ðàñ�ñìàòðèâàâøèõñÿ òåìïåðàòóð íàõîäèëèñü ñ èñïîëü�çîâàíèåì èíòåðïîëÿöèè (ïîëèíîìîì òðåòüåé ñòåïå�íè) ìåæäó çíà÷åíèÿìè, óêàçàííûìè â òàáë. 5. Â òîæå âðåìÿ äëÿ êîíñòàíòû a èçâåñòíû òîëüêî äàííûåäëÿ T = 1428 K, óêàçàííûå â òàáë. 5. Ïîýòîìó, õî�òÿ òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü a(T ) â ðàññìàòðèâà�åìîé íàìè �àçå îñòàòî÷íîãî àóñòåíèòà âîçìîæíà èâåðîÿòíà, íèæå ìû íå ó÷èòûâàåì ýòó çàâèñèìîñòü èèñïîëüçóåì äëÿ a ïîñòîÿííûå çíà÷åíèÿ èç òàáë. 5.Îïûò ðàñ÷åòîâ, îïèñûâàåìûõ íèæå, ïîçâîëÿåò ïðåä�ïîëîæèòü, ÷òî ó÷åò âîçìîæíîé çàâèñèìîñòè a(T )âðÿä ëè çàìåòíî èçìåíèò âèä �óíêöèè fs(s) ïðè èí�òåðåñóþùèõ íàñ T � 700�800 K.Ìàðòåíñèòíûå ïðåâðàùåíèÿ â æåëåçå è ìàëî�óãëåðîäèñòûõ ñòàëÿõ ðåàëèçóþòñÿ òîëüêî ïðè î÷åíüâûñîêèõ ñêîðîñòÿõ îõëàæäåíèÿ: v & 103�104 K/ [3℄.Ïðè ýòîì, ñîãëàñíî äàííûì ðàáîòû [22℄ (ïîäðîáíîîáñóæäàåìûì â [3℄), ïåðåõîä â ñîñòîÿíèå ïëàñòèí�÷àòîãî (plate) ìàðòåíñèòà â æåëåçå ïðîèñõîäèò ïðèT = Tmp = 693 K, à â ñîñòîÿíèå ¾ðåå÷íîãî¿ (lath)ìàðòåíñèòà � ïðè T = Tml = 818 K. Ïîñêîëüêó ý���åêòû ïëàñòè÷åñêîé äå�îðìàöèè, õàðàêòåðíûå äëÿîáðàçîâàíèÿ ðåå÷íîãî ìàðòåíñèòà, â íàñòîÿùåé ðà�áîòå íå ó÷èòûâàþòñÿ, íàøè ðåçóëüòàòû ìîãóò íåïî�ñðåäñòâåííî ïðèìåíÿòüñÿ òîëüêî ê ïëàñòèí÷àòîìóìàðòåíñèòó, â êîòîðîì ý��åêòû ïëàñòè÷åñêîé äå��îðìàöèè ìàëû [1℄. Ïîýòîìó ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâíèæå ïðèâîäÿòñÿ â îñíîâíîì òîëüêî äëÿ T = 693 K,à íåêîòîðûå ðåçóëüòàòû äëÿ T = 818K óêàçûâàþòñÿòîëüêî äëÿ èëëþñòðàöèè. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî çíà�÷åíèÿ ðàçíîñòè ñâîáîäíûõ ýíåðãèé íà àòîì �(T ) íàðèñ. 1 äëÿ T = 693, 818 K ðàâíû ñîîòâåòñòâåííî 241è 143 K.Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíû êðèâûå fs(s) ïðè T = 693 Kè T = 818 K. Ýòè êðèâûå (òàê æå, êàê ðåçóëüòàòûäëÿ äðóãèõ òåìïåðàòóð, êîòîðûå çäåñü íå ïðèâîäÿò�ñÿ) ïîêàçûâàþò, ÷òî âûñîòà ïîòåíöèàëüíîãî áàðüå�ðà fmax îáû÷íî ñëàáî ìåíÿåòñÿ ñ òåìïåðàòóðîé èèìååò ïðèìåðíî ïîñòîÿííîå çíà÷åíèå fmax � 530 K,íåñìîòðÿ íà óïîìèíàâøèåñÿ ñóùåñòâåííûå òåìïåðà�òóðíûå çàâèñèìîñòè �(T ) è m(T ). Ýòî ñâÿçàíî ñòåì, ÷òî â âåëè÷èíå fmax îáå ýòè çàâèñèìîñòè, ò. å.ðîñò ñ ïîíèæåíèåì T êàê âåëè÷èíû �(T ), òàê èêîíñòàíòû m(T ), â áîëüøîé ñòåïåíè êîìïåíñèðó�1123 7*
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�èñ. 2. Ôóíêöèè fs(s), ðàññ÷èòàííûå ïî ñîîòíî-øåíèÿì (3), êàê îïèñàíî â òåêñòå, ïðè T = 693 K(ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ïðè T = 818 K (øòðèõîâàÿ ëè-íèÿ). Äëÿ ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)1 è ( ! �)2�óíêöèè fs(s) ñ ãðà�è÷åñêîé òî÷íîñòüþ ñîâïàäàþòþòñÿ. �èñóíîê 2 è çíà÷åíèå s0, óêàçàííîå â ïîäïè�ñè ê ðèñ. 3 íèæå, ïîêàçûâàþò òàêæå, ÷òî ïîëîæå�íèå ìàêñèìóìà �óíêöèè fs(s) (êîòîðîå, êàê îáñó�æäàëîñü â ðàçä. 3, ïðèíèìàåòñÿ íàìè çà ïîëîæåíèåöåíòðà ÌÔ� s0 = s(� = 0)) âåñüìà áëèçêî ê çíà÷å�íèþ s00 = 0:5, ñîîòâåòñòâóþùåìó òåìïåðàòóðå ðàâ�íîâåñèÿ �àç T e� = 1184 K (â êîòîðîé � = 0), õîòÿïðè ðàññìàòðèâàåìûõ íàìè òåìïåðàòóðàõ �óíêöèèfs(s), êàê âèäíî íà ðèñ. 2, â öåëîì ñóùåñòâåííî àñèì�ìåòðè÷íû îòíîñèòåëüíî òî÷êè s = 0:5.8. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÎÂ ÑÂÎÉÑÒÂÌÅÆÔÀÇÍÛÕ ��ÀÍÈÖ ÌÅÆÄÓÀÓÑÒÅÍÈÒÎÌ È ÌÀ�ÒÅÍÑÈÒÎÌ ÂÆÅËÅÇÅÂ ýòîì ðàçäåëå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷å�òîâ ðÿäà õàðàêòåðèñòèê ìåæ�àçíûõ ãðàíèö ìåæäóàóñòåíèòîì è ìàðòåíñèòîì â æåëåçå, âêëþ÷àÿ ïðî�

�èëè ïàðàìåòðà ïðåâðàùåíèÿ s(�) â îáëàñòè ÌÔ�,øèðèíû ÌÔ� w è èõ ïîâåðõíîñòíûå ýíåðãèè �,äëÿ ðàçëè÷íûõ îðèåíòàöèé n ýòèõ ãðàíèö. Íà�øè ðàñ÷åòû áóäóò îñíîâàíû íà îáùèõ ñîîòíîøåíè�ÿõ (28)�(31) ðàçä. 4 è áóäóò èñïîëüçîâàòü çíà÷åíèÿïàðàìåòðîâ ÎÔ�Ë, âû÷èñëåííûå ìåòîäàìè ðàçä. 5è 6 è ïðèâåäåííûå â ðàçä. 7.Êàê îáñóæäàëîñü â ðàçä. 7, äå�îðìàöèîííûå ïî�ïðàâêè ê ý��åêòèâíîìó ãðàäèåíòíîìó êîý��èöèåí�òó gsseff â (101) ïðåíåáðåæèìî ìàëû. Ïîýòîìó âñå ðàñ�ñìàòðèâàåìûå õàðàêòåðèñòèêè ÌÔ� ìîæíî ðàññ÷è�òûâàòü ïî �îðìóëàì (28)�(31), èñïîëüçóÿ äëÿ ãðà�äèåíòíûõ êîý��èöèåíòîâ gss(s) òå èëè èíûå èíòåð�ïîëÿöèè ìåæäó èõ çíà÷åíèÿìè ïðè s = 0 è s = 1.Ýòè çíà÷åíèÿ, gss(0) è gss(1), äàþòñÿ ñîîòâåòñòâåí�íî ìàòðèöàìè ga è gm â òàáë. 6. Íèæå ìû áóäåìèñïîëüçîâàòü äâå �îðìû òàêèõ èíòåðïîëÿöèé: ëè�íåéíàÿ èíòåðïîëÿöèÿ (À) è ïðîñòîå óñðåäíåíèå (B):(A) gss(s) = ga + s(gm � ga);(B) gss = (ga + gm)=2: (103)Çàìåòèì, ÷òî ëèíåéíàÿ èíòåðïîëÿöèÿ (À) îïèñûâà�åò ý��åêòû àñèììåòðèè �óíêöèè f(s) îòíîñèòåëü�íî ¾ñðåäíåé¿ òî÷êè s = 0:5, âîîáùå ãîâîðÿ, íàìíîãîòî÷íåå, ÷åì ïðîñòîå óñðåäíåíèå (B). Ïîýòîìó áëè�çîñòü ðåçóëüòàòîâ ïðèáëèæåíèé (À) è (B) ìîæåò óêà�çûâàòü íà òî, ÷òî äëÿ îïèñàíèÿ ðàññìàòðèâàåìûõõàðàêòåðèñòèê ÌÔ� îáà ýòèõ ïðèáëèæåíèÿ îêàçû�âàþòñÿ äîñòàòî÷íî òî÷íûìè. Íàøè âû÷èñëåíèÿ ïî�êàçàëè, ÷òî äëÿ èíòåãðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê ÌÔ�,òàêèõ êàê èõ øèðèíû w è ïîâåðõíîñòíûå ýíåðãèè�, ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèáëèæå�íèé (À) è (B) ïðè âñåõ èññëåäîâàííûõ îðèåíòàöèÿõn è òåìïåðàòóðàõ T ðàçëè÷àþòñÿ íå áîëåå, ÷åì íà äî�ëè ïðîöåíòà, ò. å. ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò. Äëÿ ïðî��èëåé ïàðàìåòðà ïîðÿäêà s(�) ðàçëè÷èÿ îêàçûâà�þòñÿ íåñêîëüêî áîëüøèìè, ïîñêîëüêó â íèõ ý��åê�òû àñèììåòðèè �óíêöèè f(s) ïðîÿâëÿþòñÿ ñèëüíåå,1124
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ξ/aγ�èñ. 3. Ïðî�èëè ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà s(�) âíóòðèÌÔ� ïðè T = 693 K, âû÷èñëåííûå ïî ñîîòíîøå-íèÿì (28) è (103-A) (ñïëîøíûå ëèíèè) èëè (103-B) (ïóíêòèðíûå ëèíèè), äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ( ! �)2. Êðèâûå 1 ñîîòâåòñòâóþò íàïðàâëåíèþn = (001), êðèâûå 2 � íàïðàâëåíèþ n = (111)è êðèâûå 3 � íàïðàâëåíèþ n = (110). Çíà÷åíèås0 = s(� = 0) äëÿ âñåõ êðèâûõ ðàâíî s0 = 0:502÷åì â w è �, íî è äëÿ s(�) ðàçëè÷èÿ îáû÷íî ìàëû.Ýòî èëëþñòðèðóåò ðèñ. 3, ãäå ìû ïðèâîäèì ïðî�è�ëè s(�) äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)2 (êîòîðûé,êàê îáñóæäàåòñÿ íèæå, ïðåäñòàâëÿåòñÿ íàèáîëåå ðå�àëèñòè÷íûì) è íåñêîëüêèõ îðèåíòàöèé ÌÔ�, âêëþ�÷àÿ îðèåíòàöèþ n = (001) (äëÿ êîòîðîé òîëùèíà èýíåðãèÿ ÌÔ�, êàê âèäíî èç òàáë. 8, ÿâëÿþòñÿ ìèíè�ìàëüíûìè), è îðèåíòàöèþ n = (110), êîòîðàÿ áëèçêàê îðèåíòàöèè ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ïëàñòèí ìàðòåíñè�òà â àóñòåíèòå. Âèäíî, ÷òî ïðî�èëè s(�), íàéäåííûåñ ïîìîùüþ ïðîñòîãî óñðåäíåíèÿ (B), î÷åíü áëèçêèê ïðî�èëÿì, âû÷èñëåííûì íà îñíîâå áîëåå òî÷íîãîïðèáëèæåíèÿ (À).Â òàáë. 8 ïðèâîäÿòñÿ çíà÷åíèÿ øèðèí ÌÔ� w èèõ ïîâåðõíîñòíûõ ýíåðãèé � äëÿ íåñêîëüêèõ ñèììåò�ðè÷íûõ îðèåíòàöèé ÌÔ� n. Íà ðèñ. 4 è 5 ïðåäñòàâ�ëåíû ãîäîãðà�û ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè �(�), îïè�ñûâàþùèå çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû � îò îðèåíòàöèèn(�) ïðè èçìåíåíèè n â äâóõ ïëîñêîñòÿõ íàèáîëü�øåé ñèììåòðèè: ïëîñêîñòè, ïðîõîäÿùåé ÷åðåç îðòûex è ez â �îðìóëå (44), â êîòîðîé îðèåíòàöèè îïèñû�âàþòñÿ ñîîòíîøåíèåì n(�) = (os �; 0; sin �), è ïëîñ�êîñòè, ïðîõîäÿùåé ÷åðåç îðòû ey è ez â �îðìóëå(44), â êîòîðîé îðèåíòàöèè îïèñûâàþòñÿ ñîîòíîøå�íèåì n(�) = (0; os �; sin �).Îáñóäèì ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 3�5è â òàáë. 8. Ïðåæäå âñåãî, ýòè ðåçóëüòàòû óêàçûâàþòíà ñèëüíóþ àíèçîòðîïèþ ñâîéñòâ ðàññìàòðèâàåìûõÌÔ�. Â ÷àñòíîñòè, ïðè îðèåíòàöèÿõ n, áëèçêèõ ê

2000 4000 6000 800020004000 �(�)K=a2
K=a2�èñ. 4. Çíà÷åíèÿ ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ÌÔ��(�) äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)2 ïðè T == 693 K â çàâèñèìîñòè îò óãëà � äëÿ íàïðàâëå-íèé n13 = (os �; 0; sin �) (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è íà-ïðàâëåíèé n23 = (0; os �; sin �) (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ),ãäå � � óãîë ìåæäó ðàäèóñ-âåêòîðîì èçîáðàæàþ-ùåé òî÷êè r(�) è îñüþ àáñöèññ, à �(�) = jr(�)j

2000 4000 6000 800020004000 �(�)K=a2
K=a2�èñ. 5. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 4, íî äëÿ ïóòè ïðåâðà-ùåíèÿ ( ! �)1ez = (111) , ýòè ãðàíèöû â äâà�òðè ðàçà òîíüøå,à èõ ïîâåðõíîñòíûå ýíåðãèè â 2�2.5 ðàçà ìåíüøå,÷åì äëÿ îðèåíòàöèé, íå áëèçêèõ ê ez. Êàê îáñóæäà�ëîñü â ðàçä. 6, ýòà àíèçîòðîïèÿ îáóñëîâëåíà â îñíîâ�íîì ìàëîñòüþ çíà÷åíèé ãðàäèåíòíîãî êîý��èöèåí�òà gzz îòíîñèòåëüíî äðóãèõ ãðàäèåíòíûõ êîý��èöè�åíòîâ, gxx è gyy. Ïîñêîëüêó äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ( ! �)2 çíà÷åíèå gzza ÿâëÿåòñÿ ïî÷òè â ÷åòûðå ðà�çà ìåíüøèì, ÷åì äëÿ ïóòè ( ! �)1, òî è çíà÷åíèÿøèðèíû ÌÔ� w è åå ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè � ïðèn, áëèçêèõ ê ez, äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)2îêàçûâàþòñÿ ñóùåñòâåííî ìåíüøèìè, ÷åì äëÿ ïóòè( ! �)1. Òàáëèöà 8 è ðèñ. 4 è 5 ïîêàçûâàþò, ÷òîýòî ñïðàâåäëèâî òàêæå è äëÿ ïî÷òè âñåõ äðóãèõ îðè�1125



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012Òàáëèöà 8. Çíà÷åíèÿ øèðèíû ÌÔ� w è åå ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè � ïðè T = 693 K äëÿ ðàçëè÷íûõ îðèåíòàöèéÌÔ� n, âû÷èñëåííûå ïî ñîîòíîøåíèÿì (29), (31) è (103)Ïóòüïðåâðàùåíèÿ ( ! �)1 ( ! �)2Îðèåíòàöèÿ n w (â a) � (â K=a2) w (â a) � (â K=a2)(100) 2.72 8210 2.72 8243(010) 3.11 9425 2.80 8552(001) 1.58 4595 1.06 3203(110) 2.92 8839 2.76 8400(011) 2.51 7536 2.20 6689(101) 2.23 6666 2.06 6253åíòàöèé ÌÔ�.Ýòè ðåçóëüòàòû ìîãóò óêàçûâàòü íà âàæíîñòüàíàëîãè÷íûõ ý��åêòîâ àíèçîòðîïèè â ïðîöåññàõâîçíèêíîâåíèÿ çàðîäûøåé ìàðòåíñèòà â àóñòåíèòå.Ïîñêîëüêó ñ ðîñòîì ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè � ýíåðãå�òè÷åñêèé áàðüåð �F äëÿ îáðàçîâàíèÿ êðèòè÷åñêî�ãî çàðîäûøà äîëæåí ðåçêî ðàñòè (ñêàæåì, â ïðî�ñòåéøåé ìîäåëè èçîòðîïíîãî ñ�åðè÷åñêîãî çàðîäû�øà ñ ðåçêèì êðàåì ìû èìååì �F / �3, ñì., íàïðè�ìåð, [23℄), ìîæíî îæèäàòü, ÷òî ïðè îáðàçîâàíèè çà�ðîäûøåé ìàðòåíñèòà â àóñòåíèòå ïóòü ïðåâðàùåíèÿ( ! �)2 ÿâëÿåòñÿ íàìíîãî áîëåå âåðîÿòíûì, ÷åìïóòü ( ! �)1.Çàìåòèì òåïåðü, ÷òî, êðîìå ðàññìîòðåííûõ íà�ìè ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)1 è ( ! �)2 (è ïóòè( ! �)3, ýêâèâàëåíòíîãî ( ! �)2), ìîæíî ðàñ�ñìàòðèâàòü è äðóãèå âîçìîæíûå ïóòè ïðåâðàùåíèÿ( ! �). Ïðè ýòîì ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð �F äëÿêàæäîãî èç òàêèõ ïóòåé ïðåâðàùåíèÿ ìîæíî îöåíè�âàòü ìåòîäàìè íàñòîÿùåé ðàáîòû. Íî, êàê ïîäðîáíîîáñóæäàëîñü â ðàáîòå [6℄, ïóòè ( ! �)1 è ( ! �)2êàæóòñÿ îïòèìàëüíûìè èç ñîîáðàæåíèé ¾ìèíèìàëü�íîñòè îòíîñèòåëüíûõ ñæàòèé¿ àòîìîâ â ïëîòíîóïà�êîâàííûõ ïëîñêîñòÿõ, ÷òî òîæå ìîæíî ïðîâåðÿòü ñïîìîùüþ îïèñàííûõ îöåíîê �F. Îñòàâëÿÿ òàêèåîöåíêè äëÿ âîçìîæíûõ äàëüíåéøèõ èññëåäîâàíèé,íèæå ìû èñïîëüçóåì ïðèâåäåííûå �èçè÷åñêèå ñîîá�ðàæåíèÿ, ñîãëàñíî êîòîðûì ïóòü ( ! �)2 ïðåäñòàâ�ëÿåòñÿ íàèáîëåå âåðîÿòíûì. Â ñâÿçè ñ ýòèì ðåçóëü�òàòû íàøèõ ðàñ÷åòîâ (â ÷àñòíîñòè, ïðèâåäåííûå íàðèñ. 3) îáñóæäàþòñÿ â îñíîâíîì äëÿ ïóòè ïðåâðàùå�íèÿ ( ! �)2.�àññìîòðèì ñíà÷àëà ïðî�èëè ïàðàìåòðà ïðåâðà�ùåíèÿ s(�) âíóòðè ÌÔ�, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 3.Âèäíî, âî-ïåðâûõ, ÷òî â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðèâîäèâ�

øèìèñÿ çàìå÷àíèÿìè è òàáë. 8, øèðèíà ÌÔ� äëÿîðèåíòàöèè n = ez íàìíîãî ìåíüøå, ÷åì äëÿ äðó�ãèõ îðèåíòàöèé, íå áëèçêèõ ez. Çàìåòèì òåïåðü, ÷òîðàññòîÿíèå ìåæäó ñîñåäíèìè ïëîòíîóïàêîâàííûìèïëîñêîñòÿìè ïðè îðèåíòàöèè n = ez â �ÖÊ-�àçåñîñòàâëÿåò òîëüêî �� = a=p3 � 0:58a. Ïî�ýòîìó äàæå äëÿ ÌÔ� ñ ìèíèìàëüíîé øèðèíîéw = 1:05a, äëÿ êîòîðîé ïðî�èëü s(�) äàåòñÿ êðè�âîé 1 íà ðèñ. 3, ýòà ÌÔ� âêëþ÷àåò ïðèìåðíî òðèïëîòíîóïàêîâàííûå ïëîñêîñòè. Ïîýòîìó èñïîëüçóå�ìîå â ÎÔ�Ë (1) îñíîâíîå ïðåäïîëîæåíèå î ãëàäêî�ñòè èçìåíåíèÿ âñåõ ðàññìàòðèâàåìûõ �óíêöèé íàìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèÿõ, ïîäðàçóìåâàþùåå, â ÷àñò�íîñòè, ÷òî øèðèíà ÌÔ� çàìåòíî ïðåâûøàåò ðàññòî�ÿíèå ìåæäó ñîîòâåòñòâóþùèìè àòîìíûìè ïëîñêî�ñòÿìè, ìîæíî ñ÷èòàòü âûïîëíåííûì. Îòìåòèì òàê�æå, ÷òî äåòàëüíîå ñðàâíåíèå ðàñ÷åòîâ ðàçëè÷íûõ õà�ðàêòåðèñòèê ÌÔ� äëÿ äèñêðåòíîé ðåøåòêè è äëÿèñïîëüçóåìîãî â ÎÔ�Ë ¾íåïðåðûâíîãî¿ ïðèáëèæå�íèÿ, âûïîëíåííîå â ðàáîòå [9℄ íà ïðèìåðå ìîäå�ëè Èçèíãà, ïîêàçàëî, ÷òî ïðè çíà÷åíèÿõ îòíîøåíèÿ��=w . 0:5 âñå ðåçóëüòàòû äëÿ äèñêðåòíîé ðåøåòêèïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò ñ ðåçóëüòàòàìè íåïðåðûâíî�ãî ïðèáëèæåíèÿ. Ïîýòîìó òî÷íîñòü ýòîãî ïðèáëèæå�íèÿ äëÿ âîïðîñîâ, ðàññìàòðèâàåìûõ â íàñòîÿùåé ðà�áîòå, ïðåäñòàâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íîé äàæå äëÿ ñàìûõóçêèõ ÌÔ� ñ îðèåíòàöèåé n = ez, íå ãîâîðÿ óæå îáîëåå òîëñòûõ ÌÔ� äðóãèõ îðèåíòàöèé.Êðèâûå 1�3 íà ðèñ. 3 èëëþñòðèðóþò òàêæå ìà�ëîñòü ¾èçëîìîâ¿ ïðî�èëåé s(�) â òî÷êå � = 0, îá-ñóæäàâøèõñÿ â ñâÿçè ñ �îðìóëàìè (16) è (30). Âèä�íî, ÷òî ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ íåáîëüøèõ çíà÷åíèÿõïàðàìåòðà ïåðåîõëàæäåíèÿ � â (3) (èëëþñòðèðóå�ìûõ ðèñ. 2) ýòè èçëîìû ìàëû è íåñóùåñòâåííû. Îò�ìåòèì òàêæå, ÷òî äëÿ ìåíåå ðåàëèñòè÷åñêîãî ïóòè1126



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)1 èçëîìû s(�) â òî÷êå � = 0ïðè îðèåíòàöèÿõ ÌÔ�, áëèçêèõ ê n = ez, îêàçûâà�þòñÿ çàìåòíî á�îëüøèìè, ÷åì äëÿ ïóòè ( ! �)2.Òàê, äëÿ îðèåíòàöèé ÌÔ� n, ðàâíûõ (001), (111) è(110), äëÿ êîòîðûõ ïîêàçàíû ïðî�èëè s(�) íà ðèñ. 3,ñêà÷êè ïðîèçâîäíûõ B�(s0), îïðåäåëåííûå ðàâåí�ñòâàìè (30), äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)2 ðàâíûñîîòâåòñòâåííî (â åäèíèöàõ 1=a) 0.11, 0.05 è 0.02, âòî âðåìÿ êàê äëÿ ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)1 (äëÿêîòîðîãî ïðî�èëè s(�) íà ðèñ. 3 íå ïîêàçàíû) ýòèB�(s0) ðàâíû ñîîòâåòñòâåííî 0.69, 0.07 è 0.02.�èñóíêè 4 è 5 è òàáë. 8 ïîêàçûâàþò òàêæå, ÷òîý��åêòû àíèçîòðîïèè ÌÔ� äëÿ ìåíåå ðåàëèñòè÷å�ñêîãî ïóòè ïðåâðàùåíèÿ ( ! �)1 ÿâëÿþòñÿ çàìåòíîáîëåå ñëàáûìè, ÷åì äëÿ ïóòè ( ! �)2.Ñðàâíèì åùå ìàñøòàá ïîâåðõíîñòíûõ ýíåðãèé�, ïðèâåäåííûõ íà ðèñ. 4, ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ äðóãèõ ÌÔ� â ñòà�ëÿõ, â ÷àñòíîñòè, ñ îöåíêîé ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèèÌÔ� �åððèò�öåìåíòèò ���mt â óãëåðîäèñòûõ ñòà�ëÿõ [24℄:���mt � 740 ýðã/ñì2 � 6:8 � 103 K=a2 : (104)Äëÿ òàêîãî ñðàâíåíèÿ íà ðèñ. 4 åñòåñòâåííî ðàñ�ñìàòðèâàòü ¾îáû÷íûå¿ êîãåðåíòíûå ÌÔ� ñ îðèåí�òàöèÿìè n, íå áëèçêèìè ê ez, â êîòîðûõ íåò îá�ñóæäàâøèõñÿ âûøå ý��åêòîâ àíîìàëüíîé ¾ìÿãêîñ-òè¿ ñòðóêòóðû îòíîñèòåëüíî âîçíèêíîâåíèÿ äå�åê�òîâ óïàêîâêè. Äëÿ ýòèõ îáû÷íûõ ÌÔ� ìåæäó -è �-�àçàìè ïîâåðõíîñòíûå ýíåðãèè �oh� , ñîãëàñíîðèñ. 4, èìåþò çíà÷åíèÿ ïîðÿäêà (5�8) � 103 K=a2 �� (500�800) ýðã/ñì2, ò. å. òîãî æå ïîðÿäêà, ÷òî è���mt. 9. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ çàêëþ÷åíèå ïåðå÷èñëèì îñíîâíûå ðåçóëüòàòûíàñòîÿùåé ðàáîòû. Íà îñíîâå èìåþùèõñÿ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ äàííûõ î �îíîííûõ ñïåêòðàõ �ÖÊ- èÎÖÊ-æåëåçà è íåêîòîðûõ �èçè÷åñêè åñòåñòâåííûõèíòåðïîëÿöèé ïîñòðîåí îáîáùåííûé �óíêöèîíàë�èíçáóðãà �Ëàíäàó äëÿ èññëåäîâàíèé êèíåòèêèìàðòåíñèòíûõ �àçîâûõ ïðåâðàùåíèé â æåëåçåè ìàëîóãëåðîäèñòûõ ñòàëÿõ. Ýòîò �óíêöèîíàëèñïîëüçîâàí äëÿ ðàñ÷åòîâ ñòðóêòóðû è ýíåðãèèêîãåðåíòíûõ ìåæ�àçíûõ ãðàíèö ìåæäó àóñòåíèòîìè ìàðòåíñèòîì ïðè ðàçëè÷íûõ îðèåíòàöèÿõ ýòèõãðàíèö. Îáíàðóæåíû ý��åêòû ðåçêîé àíèçîòðî�ïèè ýòèõ ÌÔ�, âêëþ÷àÿ ðåçêèå ìèíèìóìû â èõøèðèíå è ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ïðè îðèåíòàöèÿõÌÔ�, ïàðàëëåëüíûõ ïëîòíîóïàêîâàííûì àòîìíûìïëîñêîñòÿì. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò èñïîëü�çîâàòüñÿ äëÿ ðàçâèòèÿ ìèêðîñêîïè÷åñêèõ òåîðèé

ïðîöåññîâ çàðîæäåíèÿ è ðîñòà ìàðòåíñèòíûõ âêëþ�÷åíèé â àóñòåíèòå.Àâòîðû ãëóáîêî áëàãîäàðíû Þ. Íåéõàóçó çà ïî�äðîáíóþ èí�îðìàöèþ î ðåçóëüòàòàõ ðàáîòû [14℄,ñóùåñòâåííî èñïîëüçîâàííóþ â íàñòîÿùåé ñòàòüå;Ï. À. Êîðæàâîìó çà áîëüøóþ ïîìîùü â ðàáîòå; àòàêæå ÈÒÖ ¾Àóñ�åðð¿, Ìàãíèòîãîðñê, çà ïîääåðæ�êó ýòîé ðàáîòû. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñî�âîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíò �09-02-00563); �îí�äà ïîääåðæêè âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë �Ô (ãðàíòûÍØ-3004.2008.2, ÍØ-7235.2010.2), à òàêæå â ðàìêàõïðîãðàììû ðàçâèòèÿ íàó÷íîãî ïîòåíöèàëà âûñøåéøêîëû �Ô (ãðàíò �2.1.1/4540).Ï�ÈËÎÆÅÍÈßA.1. Ñâÿçü êîâàðèàíòíûõ ïàðàìåòðîâÁîðíà �Êàðìàíà â (51) ñ àíàëîãè÷íûìèýêñïåðèìåíòàëüíûìè ïàðàìåòðàìè äëÿ�ÖÊ-êðèñòàëëîâÂ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ �îíîííûõñïåêòðîâ ÎÖÊ-ìåòàëëîâ, â ÷àñòíîñòè, â ðàáîòàõ[12�14℄, ïðèíÿòî èñïîëüçîâàòü íåêîâàðèàíòíûå ïà�ðàìåòðû Áîðíà �Êàðìàíà �n � Æn, ÿâëÿþùèåñÿìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè ìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿí�íûõ An äëÿ íåêîòîðûõ âåêòîðîâ ðåøåòêè. ÄëÿÎÖÊ-ìåòàëëîâ ñâÿçü ýòèõ ïàðàìåòðîâ �n � Æn ñ êî�âàðèàíòíûìè ïàðàìåòðàìè an � dn, èñïîëüçóåìûìèâ �îðìóëå (51), äàåòñÿ �îðìóëàìè (93) ðàáîòû [6℄.Óêàæåì àíàëîãè÷íóþ ñâÿçü äëÿ �ÖÊ-ðåøåòêè.Ìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ An äëÿ âåêòîðîâ�ÖÊ-ðåøåòêèRn, óêàçûâàåìûõ íèæå ïåðåä êàæäîéèç ìàòðèö, â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ (â ÷àñòíî�ñòè, â [12℄) îïèñûâàþòñÿ òàêèìè âûðàæåíèÿìè:(0:5; 0:5; 0) : A1 = 0B� �1 1 01 �1 00 0 �1 1CA ;(100) : A2 = 0B� �2 0 00 �2 00 0 �2 1CA ;(1; 0:5; 0:5) : A3 = 0B� �3 Æ3 Æ3Æ3 �3 3Æ3 3 �3 1CA ;(110) : A4 = 0B� �4 4 04 �4 00 0 �4 1CA ;1127



Â. �. Âàêñ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé, È. �. Ïàíêðàòîâ ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012Òàáëèöà 9. Ïàðàìåòðû an, bn, n, dn â �îðìóëàõ (51) äëÿ æåëåçà (â äèí/ñì)n 1 2 3 4 5 6�ÖÊ-Fe,T = 1428 K[12℄ an �27018 21039 �182 �908 �114 1302bn 688 �309 732 �489 136 217n 5870 �10182 �1120 �3dn 13752 4ÎÖÊ-Fe,T = 293 K[13℄ an �44730 �14560 �2224 �194 720bn �2950 �360 278 91 �10n �4060 �2282dn 3731ÎÖÊ-Fe,T = 773 K[14℄ an �41680 �11953 �4172 2152 �4257bn �1633 �659 977 �215 1319n �886 4334dn �7054ÎÖÊ-Fe,T = 1043 K[14℄ an �44889 �7402 �2777 �29 �596bn 2263 �732 40 405 �37n 270 5104dn �5509ÎÖÊ-Fe,T = 1173 K[14℄ an �44507 �7919 �3661 �20 �3bn 3615 249 382 293 �374n 2751 9761dn �9443(1:5; 0:5; 0) : A5 = 0B� �5 Æ5 0Æ5 �5 00 0 5 1CA ;(111) : A6 = 0B� �6 �6 �6�6 �6 �6�6 �6 �6 1CA : (105)Ïðè ýòîì êîâàðèàíòíûå ïàðàìåòðû Áîðíà �Êàðìà-íà an� dn â �îðìóëàõ (51) âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ïàðà�ìåòðû �n � Æn â �îðìóëàõ (105) òàê:a1 = 45��1 � �1 + 321�;b1 = 25��1+32�1�1�; 1 = 2(�1��1�1);a2 = �2 � �2; b2 = �2;a3 = 25�2�3 � 2�3 � 3 + 5Æ3�;b3 = 115��3 + 14�3 � 103 � 4Æ3�;

3 = 2��3��3+53�4Æ3�; d3 = 6(Æ3�23);a4 = 45��4 � �4 + 324�;b4 = 25��4+32�4�4�; 4 = 2(�4��4�4);a5 = 136�13�5 + 27�5 � 405 + 72Æ5�;b5 = 19��5 + 9�5 � 5 � 6Æ5�;5 = 59��5 + 9�3 � 105 � 6Æ5�;d5 = 2536(�5 � 9�5 + 85);a6 = 3�6; b6 = (�6 � �6):
(106)

Íóæíî òàêæå èìåòü â âèäó, ÷òî â ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ ðàáîòàõ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ �n�Æn, ò. å. äèíà�ìè÷åñêàÿ ìàòðèöà â �îðìóëå (61), îïðåäåëÿþòñÿ ñîçíàêîì, îáðàòíûì èñïîëüçóåìîìó íàìè.1128



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 6, 2012 �àñ÷åòû ñòðóêòóðû è ýíåðãèè : : :A.2. Çíà÷åíèÿ êîâàðèàíòíûõ ïàðàìåòðîâÁîðíà �Êàðìàíà äëÿ �ÖÊ- è ÎÖÊ-æåëåçàïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõÂ òàáë. 9 ìû ïðèâîäèì çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ Áîð�íà �Êàðìàíà an � dn â �îðìóëàõ (51), ïåðåñ÷èòàí�íûå ïî �îðìóëàì (106) èëè ïî �îðìóëàì (93) ðàáî�òû [6℄ èç ïàðàìåòðîâ �n�Æn, ïðèâåäåííûõ â ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ [12�14℄.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. �. Â. Êóðäþìîâ, Ë. Ì. Óòåâñêèé, �. È. Ýíòèí, Ïðå�âðàùåíèÿ â æåëåçå è ñòàëè, Íàóêà, Ìîñêâà (1977),�ë. 3.2. À. Ë. �îéòáóðä, â êí.: Íåñîâåðøåíñòâà êðèñòàë�ëè÷åñêîãî ñòðîåíèÿ è ìàðòåíñèòíûå ïðåâðàùåíèÿ,Íàóêà, Ìîñêâà (1972), ñ. 7.3. A. B. Borgenstam, Nuleation and Growth ofMartensite in Steel, Dotoral Thesis, Royal Instituteof Tehnology, Stokholm, Sweden (1997).4. G. L. Krasko and G. B. Olson, Phys. Rev. B 40, 11536(1989).5. S. V. Okatov, A. R. Kuznetsov, Yu. N. Gornostyrev,V. N. Urtsev, and M. I. Katsnelson, Phys. Rev. B 79,094111 (2009).6. Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ, ÆÝÒÔ 136, 722 (2009).7. Â. �. Âàêñ, Ê. Þ. Õðîìîâ, ÆÝÒÔ 139, 924 (2011).8. I. R. Pankratov and V. G. Vaks, Phys. Rev. B 68,134208 (2003).9. K. Yu. Khromov, I. R. Pankratov, and V. G. Vaks,Phys. Rev. B 72, 094207 (2005).10. M. Ekman, B. Sadigh, K. Einarsdotter, and P. Blaha,Phys. Rev. B 58, 5296 (1998).
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