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ÓÍÈÂÅ�ÑÀËÜÍÛÅ ÑÎÎÒÍÎØÅÍÈß ÄËß ÑÏÅÊÒ�ÎÂÔÎÍÎÍÎÂ Â ÎÖÊ-, �ÖÊ- È �ÏÓ-Ê�ÈÑÒÀËËÀÕÑ ÊÎ�ÎÒÊÎÄÅÉÑÒÂÓÞÙÈÌ ÌÅÆÀÒÎÌÍÛÌÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅÌÂ. �. Âàêñ *, È. À. Æóðàâëåâ, À. Ä. ÇàáîëîòñêèéÍàöèîíàëüíûé èññëåäîâàòåëüñêèé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÌîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò (ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò)141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 30 ìàÿ 2011 ã.Ïîêàçàíî, ÷òî ÷àñòîòû �îíîííûõ âåòâåé, ñîîòâåòñòâóþùèõ êîëåáàíèÿì ïëîòíîóïàêîâàííûõ àòîìíûõïëîñêîñòåé, â ÎÖÊ-, �ÖÊ- èëè �ÏÓ-êðèñòàëëàõ ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèì ìåæàòîìíûì âçàèìîäåéñòâèåìïðè êàæäîé ïîëÿðèçàöèè � îïèñûâàþòñÿ óíèâåðñàëüíûì ñîîòíîøåíèåì, ñîäåðæàùèì òîëüêî äâà ïàðà-ìåòðà äëÿ êàæäîé âåòâè. Â ÎÖÊ-êðèñòàëëàõ ýòè �îíîííûå âåòâè ñîîòâåòñòâóþò íàïðàâëåíèþ (�; �; 0),â �ÖÊ-êðèñòàëëàõ � íàïðàâëåíèþ (�; �; �), â �ÏÓ-êðèñòàëëàõ � íàïðàâëåíèþ (0; 0; �). Óêàçàííîå óíè-âåðñàëüíîå ñîîòíîøåíèå ìîæåò íàðóøàòüñÿ òîëüêî äàëüíîäåéñòâóþùèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, à èìåííî,âçàèìîäåéñòâèÿìè çà ïðåäåëàìè øåñòîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû â ÎÖÊ-êðèñòàëëå, ïÿòîé êîîðäèíàöè-îííîé ñ�åðû â �ÖÊ-êðèñòàëëå è îäèííàäöàòîé èëè äåñÿòîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû â �ÏÓ-êðèñòàëëå.Âëèÿíèå ýòèõ äàëüíîäåéñòâèé äëÿ êàæäîé èç îáñóæäàåìûõ �îíîííûõ âåòâåé ìîæíî êîëè÷åñòâåííî õàðàê-òåðèçîâàòü íåêîòîðûìè ïàðàìåòðàìè �n�, ïðîñòî âûðàæàþùèìèñÿ ÷åðåç ÷àñòîòû òðåõ �îíîíîâ äàííîéâåòâè. Ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâ äëÿ âñåõ ÎÖÊ-, �ÖÊ- è �ÏÓ-ìåòàëëîâ, äëÿ êîòîðûõ èçìåðÿ-ëèñü �îíîííûå ñïåêòðû. Íàéäåíî, ÷òî â çíà÷èòåëüíîì áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ îáñóæäàåìûå ñîîòíîøåíèÿäëÿ ÷àñòîò âûïîëíÿþòñÿ ñ òî÷íîñòüþ ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ ïðîöåíòîâ. Â òåõ æå ñëó÷àÿõ, êîãäà ïàðàìåò-ðû �n� íå ìàëû, èõ çíà÷åíèÿ ìîãóò äàâàòü ñóùåñòâåííóþ èí�îðìàöèþ î òèïå è ìàñøòàáå ý��åêòîâäàëüíîäåéñòâèÿ â ðàçëè÷íûõ ìåòàëëàõ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÕàðàêòåðèñòèêè �îíîííûõ ñïåêòðîâ !�(k) âòâåðäûõ òåëàõ è èõ àíîìàëèè â íåêîòîðûõ ìåòàë�ëàõ øèðîêî îáñóæäàþòñÿ â ëèòåðàòóðå, ñì., íà�ïðèìåð, [1℄. Ôåíîìåíîëîãè÷åñêîå îïèñàíèå ñïåêòðîâ!�(k) äàåòñÿ îáû÷íî ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàòðèö Áîð-íà �Êàðìàíà A��n [2℄, êàæäàÿ èç êîòîðûõ îòâå÷à�åò âêëàäó â ñèëîâûå ïîñòîÿííûå îò âçàèìîäåé�ñòâèé n-õ ñîñåäåé â êðèñòàëëå. Åñëè äëÿ õîðîøå�ãî îïèñàíèÿ !�(k) äîñòàòî÷íî èñïîëüçîâàòü òîëüêîíåáîëüøîå ÷èñëî ìàòðèö An, òî ìåæàòîìíûå âçà�èìîäåéñòâèÿ íàçûâàþò êîðîòêîäåéñòâóþùèìè. Åñ�ëè ýòî íå òàê, òî ãîâîðÿò î ïðîÿâëåíèè ý��åêòîâäàëüíîäåéñòâèÿ, è äëÿ îáúÿñíåíèÿ ýòèõ ý��åêòîâ*E-mail: vaks�mbslab.kiae.ru

ðàçâèâàþòñÿ ðàçëè÷íûå òåîðåòè÷åñêèå ìîäåëè [1℄.Ïðèíÿòî ñ÷èòàòü, ÷òî äëÿ áîëüøèíñòâà ìåòàëëîâñïåêòðû !�(k) â öåëîì íåïëîõî îïèñûâàþòñÿ ìî�äåëÿìè Áîðíà �Êàðìàíà ñ êîðîòêîäåéñòâèåì. ÄëÿÎÖÊ- è �ÖÊ-ìåòàëëîâ ýòî ñîîòâåòñòâóåò ó÷åòó âçà�èìîäåéñòâèé â ïðåäåëàõ ïÿòè�øåñòè êîîðäèíàöèîí�íûõ ñ�åð, à äëÿ �ÏÓ-ìåòàëëîâ � â ïðåäåëàõ øåñ-òè�âîñüìè êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð [1, 3, 4℄.Â ýòîì ñîîáùåíèè ìû îáðàùàåì âíèìàíèå íà òî,÷òî â ÎÖÊ-, �ÖÊ- è �ÏÓ-êðèñòàëëàõ ñ êîðîòêîäåé�ñòâóþùèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, òî÷íîå îïðåäåëåíèåêîòîðûõ äàíî â ðàçä. 2, ÷àñòîòû �îíîííûõ âåòâåé,ñîîòâåòñòâóþùèõ ïðîäîëüíûì è ïîïåðå÷íûì êîëåáà�íèÿì ïëîòíîóïàêîâàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé, îïè�ñûâàþòñÿ ïðîñòûì è óíèâåðñàëüíûì ñîîòíîøåíèåì,äàâàåìûì íèæå �îðìóëîé (11), êîòîðîå ñîäåðæèòòîëüêî äâà ïàðàìåòðà äëÿ êàæäîé âåòâè. Ïîýòîìó530



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 3, 2012 Óíèâåðñàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ñïåêòðîâ �îíîíîâ : : :ñïåêòð âñåõ �îíîíîâ äàííîé âåòâè ïîëíîñòüþ îïðå�äåëÿåòñÿ ÷àñòîòàìè òîëüêî äâóõ �îíîíîâ ýòîé âåò�âè. Äëÿ ÎÖÊ-êðèñòàëëà ýòè âåòâè ñîîòâåòñòâóþò íà�ïðàâëåíèþ (�; �; 0), äëÿ �ÖÊ-êðèñòàëëà � íàïðàâëå�íèþ (�; �; �), à äëÿ �ÏÓ-êðèñòàëëà � íàïðàâëåíèþ(0; 0; �) â çîíå Áðèëëþýíà, ò. å. ñîîòâåòñòâóþò îäíèìèç íàèáîëåå ñèììåòðè÷íûõ òèïîâ êîëåáàíèé.Âëèÿíèå äàëüíîäåéñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé,íàðóøàþùèõ îáñóæäàåìûå óíèâåðñàëüíûå ñîîòíî�øåíèÿ, äëÿ êàæäîé âåòâè ìîæíî õàðàêòåðèçîâàòüíåêîòîðûìè ïàðàìåòðàìè �n�, îïðåäåëåííûìè íè�æå ðàâåíñòâàìè (15). Â ðàçä. 3 ïðèâîäÿòñÿ íàáëþ�äàåìûå çíà÷åíèÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâ äëÿ âñåõ ÎÖÊ-,�ÖÊ- è �ÏÓ-ìåòàëëîâ, äëÿ êîòîðûõ èçâåñòíû ðå�çóëüòàòû èçìåðåíèé �îíîííûõ ñïåêòðîâ, à â ðàçä. 4îáñóæäàþòñÿ ýòè çíà÷åíèÿ. Ìû ïîêàçûâàåì, ÷òî âçíà÷èòåëüíîì áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ îáñóæäàåìûå ñî�îòíîøåíèÿ äëÿ ÷àñòîò âûïîëíÿþòñÿ ñ òî÷íîñòüþ ïî�ðÿäêà íåñêîëüêèõ ïðîöåíòîâ. Â òåõ æå ñëó÷àÿõ, êî�ãäà ïàðàìåòðû �n� íå ìàëû, èõ çíà÷åíèÿ ìîãóò äà�âàòü ñóùåñòâåííóþ èí�îðìàöèþ î òèïå è ìàñøòàáåý��åêòîâ äàëüíîäåéñòâèÿ â ðàçëè÷íûõ ìåòàëëàõ.2. ÑÎÎÒÍÎØÅÍÈß ÌÅÆÄÓ ×ÀÑÒÎÒÀÌÈÊÎËÅÁÀÍÈÉ ÏËÎÒÍÎÓÏÀÊÎÂÀÍÍÛÕÀÒÎÌÍÛÕ ÏËÎÑÊÎÑÒÅÉÍèæå ìû ðàññìîòðèì êîëåáàíèÿ ïëîòíîóïàêî�âàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé è îáîçíà÷èì âåêòîð îò�íîñèòåëüíîãî ñìåùåíèÿ äâóõ òàêèõ ñîñåäíèõ ïëîñ�êîñòåé â êàæäîé ñòðóêòóðå êàê h. Äëÿ êðàòêîñ-òè, ÎÖÊ-ñòðóêòóðó áóäåì îòìå÷àòü èíäåêñîì �,�ÖÊ-ñòðóêòóðó � èíäåêñîì 
, à �ÏÓ-ñòðóêòóðó �èíäåêñîì " (êàê ýòî ïðèíÿòî äëÿ òàêèõ ñòðóêòóð âæåëåçå), è ïåðèîä âäîëü ãëàâíîé îñè k â ÎÖÊ-ðåøåò-êå áóäåì îáîçíà÷àòü êàê ak�, â �ÖÊ-ðåøåòêå � êàêak
 , à ïåðèîä âäîëü ãåêñàãîíàëüíîé îñè 
 â �ÏÓ-ðå-øåòêå � êàê 
. Òîãäà âåêòîð îòíîñèòåëüíîãî ñìåùå�íèÿ ñîñåäíèõ ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé, îáî�çíà÷àåìûé íèæå êàê h, äëÿ êàæäîé èç ýòèõ ñòðóê�òóð ìîæíî çàïèñàòü òàê:h� = 12(a1�+a2�); h
 = 13(a1
+a2
+a3
);h" = 12
: (1)Åñëè îáîçíà÷èòü p-é âåêòîð ðåøåòêè â n-é êîîðäè�íàöèîííîé ñ�åðå àòîìà êàê Rnp, òî êàæäûé òàêîéâåêòîð ìîæíî çàïèñûâàòü â âèäå ñóììû åãî ¾ïî�ïåðå÷íîé¿ ÷àñòè rnp, ïåðïåíäèêóëÿðíîé âåêòîðó h,è ¾ïðîäîëüíîé¿ ÷àñòè Hnp = mh, ãäå m � íîìåðïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè, â êîòîðîé ëåæèò âåê�òîð Rnp:

Rnp = rnp +Hnp = rnp +mh: (2)Âîëíîâûå âåêòîðû k, êîòîðûå äëÿ îáñóæäàåìûõíàìè êîëåáàíèé ïàðàëëåëüíû âåêòîðàì h, áóäåìîïèñûâàòü áåçðàçìåðíûì ïàðàìåòðîì �, ðàâíûì îò�íîøåíèþ êîìïîíåíò âåêòîðà k ê äëèíå ñîîòâåòñòâó�þùåãî âåêòîðà îáðàòíîé ðåøåòêè:k� = (�; �; 0)2�=a�; k
 = (�; �; �)2�=a
 ;k" = (0; 0; �)4�=
: (3)Çäåñü a� èëè a
 � ïîñòîÿííàÿ ÎÖÊ- èëè �ÖÊ-ðå-øåòêè, à çíà÷åíèÿ � ìåíÿþòñÿ â èíòåðâàëå 0 < � << 0:5. Â òåîðèè êîëåáàíèé êðèñòàëëîâ �îíîííûåâåòâè ñ âîëíîâûìè âåêòîðàìè k�, k
 è k" â �îð�ìóëå (3) îáîçíà÷àþòñÿ ñîîòâåòñòâåííî êàê �, � è� [1℄, è äëÿ ïîëÿðèçàöèè � ýòè âåòâè áóäóò îáîçíà�÷àòüñÿ íèæå êàê � -�, �-� èëè �-�, íàïðèìåð: � -T1,�-L è ò. ï. Çàìåòèì òàêæå, ÷òî äëÿ �ÏÓ-ðåøåòêèîïðåäåëåíèå � â �îðìóëå (3) îòëè÷àåòñÿ ìíîæèòå�ëåì (1/2) îò àíàëîãè÷íîãî ïàðàìåòðà �", îáû÷íî èñ�ïîëüçóåìîãî â ëèòåðàòóðå [1℄: � = �"=2. Îäíàêî íèæåïîêàçàíî, ÷òî ïðè ðàññìîòðåíèè êîëåáàíèé ïëîòíî�óïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé îïðåäåëåíèå � â �îðìóëå(3) äëÿ k" ÿâëÿåòñÿ áîëåå óäîáíûì è ïîçâîëÿåò åäè�íûì îáðàçîì îïèñûâàòü ýòè êîëåáàíèÿ âî âñåõ òðåõîáñóæäàåìûõ ñòðóêòóðàõ.Äëÿ ïðîñòîòû ðàññìîòðèì ñíà÷àëà ÎÖÊ- è�ÖÊ-êðèñòàëëû, â êîòîðûõ èìååòñÿ òîëüêî îäèíàòîì â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå. Ïðè ýòîì èçìåíåíèåýíåðãèè U ïðè ïðîèçâîëüíûõ ìàëûõ ñìåùåíèÿõàòîìîâ ur èç ïîëîæåíèé ðàâíîâåñèÿ r âûðàæàåòñÿ÷åðåç ìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ A��(R) òàêèìîáðàçîì [2℄:ÆU = 12Xr;r0 A��(r� r0)u�r u�r0 ; (4)ãäå � è � � äåêàðòîâû èíäåêñû. Äèíàìè÷åñêàÿìàòðèöà D��(k), ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ êîòîðîé ��kñâÿçàíû ñ ÷àñòîòàìè �îíîíîâ !�(k) ñîîòíîøåíèåì��k = M!2�(k), åñòü �óðüå-êîìïîíåíòà îò ìàòðè�öû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ A��(R), âõîäÿùåé â ðàâåí�ñòâî (4), è ýòó äèíàìè÷åñêóþ ìàòðèöó ìîæíî çà�ïèñàòü â âèäå ñóììû âêëàäîâ îò âåêòîðîâ ðåøåò�êè Rnp, ïðèíàäëåæàùèõ ðàçíûì êîîðäèíàöèîííûìñ�åðàì n 6= 0:D��(k) =XR A��(R) exp(�ik �R) == nmaxXn=1 Xp A��(Rnp)[exp(�ik �Rnp)� 1℄: (5)531 8*



Â. �. Âàêñ, È. À. Æóðàâëåâ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 3, 2012Çäåñü ÷åðåç nmax îáîçíà÷åí íîìåð ïîñëåäíåé èç ó÷è�òûâàåìûõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð è ó÷òåíî, ÷òî ïðèk = 0 äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà äîëæíà îáðàùàòüñÿâ íóëü âñëåäñòâèå òðàíñëÿöèîííîé èíâàðèàíòíîñòèâçàèìîäåéñòâèé [2℄.Äëÿ îáñóæäàåìûõ �îíîíîâ ñ âîëíîâûìè âåêòî�ðàìè k, äàâàåìûìè �îðìóëîé (3), äèíàìè÷åñêóþìàòðèöó (5) ñ ó÷åòîì ðàâåíñòâ (2) ìîæíî çàïèñàòüòàê:D��(k) = mmaxXm=�mmaxA��m [exp(�ik � hm)� 1℄: (6)Çäåñü ÷åðåçmmax îáîçíà÷åí íîìåð ïîñëåäíåé èç ó÷è�òûâàåìûõ ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé, à ÷åðåçA��m îáîçíà÷åíà ñóììà ìàòðèö ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõA��(Rnp) ïî âñåì çíà÷åíèÿì ïîïåðå÷íûõ êîìïîíåíòrnp, êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþò âåêòîðàì Rnp ñ îäíèìè òåì æå çíà÷åíèåì ïðîäîëüíîé êîìïîíåíòû Hnp:A��m =Xrnp A��(Rnp)���Hnp=mh: (7)Îòìåòèì, ÷òî ìàòðèöû A��m â �îðìóëàõ (6) è (7)÷åòíû ïî m: A��m = A���m; ýòî ñëåäóåò èç ÷åòíîñòè ïîR ìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ A��(R) â ðàññìàò�ðèâàåìûõ öåíòðîñèììåòðè÷íûõ êðèñòàëëàõ. Ïîýòî�ìó äèíàìè÷åñêóþ ìàòðèöó (6) äëÿ îáñóæäàåìûõ �î�íîííûõ âåòâåé ìîæíî êîìïàêòíî çàïèñàòü â òàêîìâèäå: D��(k) = mmaxXm=1 B��m sin2(�m�); (8)ãäå äëÿ êðàòêîñòè îáîçíà÷åíî B��m = �4A��m è ó÷òå�íû ñîîòíîøåíèÿ (1) è (3).Ñ ó÷åòîì êðèñòàëëè÷åñêîé ñèììåòðèè, äèíàìè�÷åñêèå ìàòðèöû (8) äëÿ �îíîííûõ âåòâåé (3) èìåþòòàêîé âèä:D� = 0B� a 
 0
 a 00 0 b 1CA ; D
 = 0B� a b bb a bb b a 1CA : (9)Åñëè ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ M!2 ýòèõ ìàòðèöäëÿ ïîëÿðèçàöèè � îáîçíà÷èòü êàê ��, òî äëÿ íà�ïðàâëåíèÿ � = (�; �; 0) â ÎÖÊ-êðèñòàëëå ïîïåðå÷�íîé ïîëÿðèçàöèè T1 âäîëü íàïðàâëåíèÿ (1,�1,0) ñî�îòâåòñòâóåò çíà÷åíèå �T1 = a � 
, ïîïåðå÷íîé ïîëÿ�ðèçàöèè T2 âäîëü îñè (0,0,1) � çíà÷åíèå �T2 = b, àïðîäîëüíîé ïîëÿðèçàöèè L � çíà÷åíèå �L = a+ 
. Â�ÖÊ-êðèñòàëëå äëÿ ïðîäîëüíîé è ïîïåðå÷íîé âåò�âåé íàïðàâëåíèÿ � = (�; �; �) èìååì �L = a + 2b,

�T = a � b. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ âñåõ îáñóæäàåìûõâåòâåé êâàäðàòû ÷àñòîò !2�(k) ÿâëÿþòñÿ ëèíåéíîéêîìáèíàöèåé ýëåìåíòîâ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû. Èïîñêîëüêó çàâèñèìîñòü êàæäîãî èç ýòèõ ýëåìåíòîâîò êîìïîíåíò âîëíîâîãî âåêòîðà � äàåòñÿ âûðàæå�íèåì (8), òàêîé æå ÿâëÿåòñÿ ýòà çàâèñèìîñòü è äëÿêâàäðàòîâ ÷àñòîò !2�(�):!2�(�) = mmaxXm=1 Bm� sin2(�m�): (10)Ñîîòíîøåíèÿ (8)�(10) ïîêàçûâàþò, ÷òî çàäà÷à îêîëåáàíèÿõ ïëîòíîóïàêîâàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñ-òåé ïðè ëþáîé ïîëÿðèçàöèè � îêàçûâàåòñÿ �îðìàëü�íî ýêâèâàëåíòíîé çàäà÷å î êîëåáàíèÿõ ëèíåéíîé öå�ïî÷êè àòîìîâ, è ÷èñëî ðàçíûõ ý��åêòèâíûõ ñèëî�âûõ ïîñòîÿííûõ Bm� â �îðìóëå (10) ðàâíî ÷èñëóïëîñêîñòåé mmax (¾ñîñåäåé â öåïî÷êå¿), âçàèìîäåé�ñòâèå ñ êîòîðûìè ó÷èòûâàåòñÿ â èñïîëüçóåìîé ìî�äåëè âçàèìîäåéñòâèé.Çàìåòèì òåïåðü, ÷òî âñëåäñòâèå ïëîòíîóïàêîâàí�íîãî õàðàêòåðà îáñóæäàåìûõ ñòðóêòóð óæå îòíîñè�òåëüíî íåáîëüøèå çíà÷åíèÿ íîìåðà mmax ïîñëåä�íåé èç ó÷èòûâàåìûõ ïëîñêîñòåé â �îðìóëàõ (5),(8) è (10) ñîîòâåòñòâóþò ó÷åòó âçàèìîäåéñòâèé äî�ñòàòî÷íî óäàëåííûõ ñîñåäåé â êðèñòàëëå. Òàê, äëÿÎÖÊ-ñòðóêòóðû âûáîð mmax = 2 âêëþ÷àåò âçàèìî�äåéñòâèÿ âî âñåõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõ n âïëîòüäî nmax = 6 (ò. å. âçàèìîäåéñòâèÿ ñ Ntot=64 ñîñåäÿ�ìè), à äëÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðû � âïëîòü äî nmax = 5(ò. å. ñ Ntot = 80 ñîñåäÿìè). Äëÿ �ÏÓ-êðèñòàëëîâïðè ãåêñàãîíàëüíîì îòíîøåíèè 
=a > 1:581 (÷òî ñî�îòâåòñòâóåò 15 èç ñóùåñòâóþùèõ 22 �ÏÓ-ìåòàëëîâ)âûáîð mmax = 2 ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèþ nmax = 11(ò. å. Ntot = 118), à ïðè 
=a > 1:581 � çíà÷åíèþnmax = 10 (ò. å. Ntot = 94) [3℄. Òàêèå èëè ìåíüøèåçíà÷åíèÿ nmax èñïîëüçóþòñÿ â áîëüøèíñòâå îáû÷�íî ïðèìåíÿåìûõ îïèñàíèé �îíîííûõ ñïåêòðîâ ïà�ðàìåòðàìè Áîðíà �Êàðìàíà [1℄.Åñëè âûáðàòü mmax = 2, òî çàâèñèìîñòè !2�(�) â�îðìóëàõ (10) ïðèíèìàþò ñëåäóþùèé óíèâåðñàëü�íûé âèä: !2�(�) = 
1� sin2 �� + 
2� sin2 2��; (11)ãäå çíà÷åíèÿ 
1� è 
2� äëÿ êàæäîé âåòâè ìîæíî âû�ðàçèòü ÷åðåç ÷àñòîòû ëþáûõ äâóõ �îíîíîâ ýòîé âåò�âè. Â êà÷åñòâå äâóõ òàêèõ ÷àñòîò ìîæíî âûáðàòü,íàïðèìåð, èõ çíà÷åíèÿ äëÿ � = 1=6 è � = 1=3 èëè� = 1=2, ò. å. âáëèçè íà÷àëà è âáëèçè ñåðåäèíû èëèêîíöà âåòâè. Äëÿ êðàòêîñòè áóäåì îáîçíà÷àòü ýòè÷àñòîòû ñîîòâåòñòâåííî êàê !6�, !3� è !2�. Òîãäà532



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 3, 2012 Óíèâåðñàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ñïåêòðîâ �îíîíîâ : : :ðàâåíñòâî (11) ìîæåò áûòü çàïèñàíî â òàêèõ äâóõýêâèâàëåíòíûõ �îðìàõ:!2�(�) = 2 �!23� � !26�� sin2 �� ++ 2�!26� � !23�3 � sin2 2��; (12)!2�(�) = !22� sin2 �� + 13 �4!26� � !22�� sin2 2��: (13)Ñîîòíîøåíèÿ (11)�(13) ìîãóò íàðóøàòüñÿ òîëüêîäàëüíîäåéñòâóþùèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, êîòîðûåñîîòâåòñòâóþò ðàññòîÿíèÿì, á�îëüøèì èëè ðàâíûìòðåì ìåæïëîñêîñòíûì ðàññòîÿíèÿì h. ×òîáû õàðàê�òåðèçîâàòü âëèÿíèå ýòèõ äàëüíîäåéñòâèé íà îáñó�æäàåìûå êîëåáàíèÿ, ìîæíî ââîäèòü ðàçëè÷íûå ïà�ðàìåòðû, îïèñûâàþùèå îòêëîíåíèÿ íàáëþäàåìûõ�îíîííûõ ÷àñòîò îò ñîîòíîøåíèé (11)�(13). Åñëèýòè ñîîòíîøåíèÿ âûïîëíåíû, òî ìåæäó ÷àñòîòàìè!6�, !3� è !2� ñóùåñòâóåò ïðîñòàÿ ñâÿçü:!23� = !26� + 12 !22�: (14)Ïîýòîìó ìîæíî ââåñòè äâà áåçðàçìåðíûõ ïàðàìåò�ðà, �3� è �2�, êîòîðûå ìîãóò õàðàêòåðèçîâàòüâëèÿíèå äàëüíîäåéñòâèé, íàðóøàþùèõ ðàâåíñòâà(11)�(14), ñîîòâåòñòâåííî, íà ¾ñðåäíþþ¿ ÷àñòü âåò�âè âáëèçè � = 1=3 è íà åå ¾êîíå÷íóþ¿ ÷àñòü âáëèçè� = 1=2: �3� = 1� !26� + !22�=2!23� ;�2� = 1� 2(!23� � !26�)!22� : (15)Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ�n� â ðàçëè÷íûõ ìåòàëëàõ îá�ñóæäàþòñÿ íèæå.Îòìåòèì, ÷òî ñîîòíîøåíèÿ âèäà (10) ìîãóò áûòüâûïèñàíû äëÿ êîëåáàíèé íå òîëüêî ïëîòíîóïàêîâàí�íûõ, íî è äðóãèõ ïëîñêîñòåé âûñîêîé ñèììåòðèè,íàïðèìåð, êîëåáàíèé ïëîñêîñòåé (1,0,0) â ÎÖÊ- è�ÖÊ-êðèñòàëëàõ. Îäíàêî äëÿ ýòèõ íå ïëîòíîóïà�êîâàííûõ ïëîñêîñòåé çíà÷åíèÿ mmax â ñóììå (10),íåîáõîäèìûå äëÿ àäåêâàòíîãî îïèñàíèÿ âçàèìîäåé�ñòâèé, äîëæíû áûòü ãîðàçäî áîëüøèìè, ÷åì äëÿïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé. Âñëåäñòâèå ýòîãî÷èñëî íåèçâåñòíûõ ïàðàìåòðîâ Bm� â �îðìóëå (10)èëè ïàðàìåòðîâ 
m� â �îðìóëàõ, àíàëîãè÷íûõ (11),ñòàíîâèòñÿ âåñüìà áîëüøèì. Ïîýòîìó ïðîñòîòà èóíèâåðñàëüíîñòü ñîîòíîøåíèé (11)�(15) äëÿ àíàëî�ãè÷íûõ ñîîòíîøåíèé, îïèñûâàþùèõ êîëåáàíèÿ íåïëîòíîóïàêîâàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé, îòñóòñòâó�þò.

Îáîáùèì ñîîòíîøåíèÿ (5)�(15) íà ñëó÷àé�ÏÓ-ñòðóêòóðû. Â ýòîì ñëó÷àå êðèñòàëë ñîäåðæèòäâà àòîìà â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, äèíàìè÷åñêàÿìàòðèöà ÿâëÿåòñÿ ìàòðèöåé øåñòîãî ïîðÿäêà, èäëÿ âîëíîâûõ âåêòîðîâ k = k" â �îðìóëå (3),ïàðàëëåëüíûõ âåêòîðó ñìåùåíèÿ ïëîñêîñòåé h = h"â �îðìóëå (1), ýòà ìàòðèöà âìåñòî (9) èìååò òàêîéâèä (ñì., íàïðèìåð, [4℄):D" = 0BBBBBBBBB�
a 0 0 
 0 00 a 0 0 
 00 0 b 0 0 d
 0 0 a 0 00 
 0 0 a 00 0 d 0 0 b

1CCCCCCCCCA ; (16)ãäå êàæäóþ èç âåëè÷èí a; b; 
; d ìîæíî çàïèñàòü ââèäå ñóììû âêëàäîâ ðàçëè÷íûõ ïëîñêîñòåé m, àíà�ëîãè÷íîì âûðàæåíèþ (6):a = mmaxXm=�mmax am exp(�ik � hm);b = mmaxXm=�mmax bm exp(�ik � hm); (17)

 = mmaxXm=�mmax 
m exp(�ik � hm);d = mmaxXm=�mmax dm exp(�ik � hm): (18)Ïðè ýòîì, êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [4℄, â ðàâåíñòâàõ(17) äëÿ a è b ñóììû ïî m âêëþ÷àþò òîëüêî ÷åòíûåçíà÷åíèÿ m, à â ðàâåíñòâàõ (18) äëÿ 
 è d � òîëüêîíå÷åòíûåm. Çàìåòèì, ÷òî âåëè÷èíû am, bm, 
m è dmâ ýòèõ ðàâåíñòâàõ ÷åòíû ïî m, òàê æå êàê â ñëó÷àåàíàëîãè÷íûõ âûðàæåíèé (7). Ïðàâäà, äëÿ íå öåí�òðî-ñèììåòðè÷íîé �ÏÓ-ðåøåòêè ìàòðèöà ñèëîâûõïîñòîÿííûõ, âîîáùå ãîâîðÿ, ñîäåðæèò òàêæå ñëàãà�åìûå, àíòèñèììåòðè÷íûå îòíîñèòåëüíî îòðàæåíèÿR ! (�R) (êîòîðûå îïèñûâàþòñÿ ïîñëåäíèì ñëàãà�åìûì �îðìóëû (2) â ðàáîòå [3℄ èëè �îðìóëû (5) âðàáîòå [4℄). Îäíàêî ïîñëå ñóììèðîâàíèÿ ïî âñåì ïî�ïåðå÷íûì êîìïîíåíòàì rnp â ñóììàõ, àíàëîãè÷íûõòàêîé æå ñóììå â �îðìóëå (7), ýòè àíòèñèììåòðè÷�íûå ñëàãàåìûå èñ÷åçàþò. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî âåê�òîð k â ðàâåíñòâàõ (17) è (18) ëåæèò â ïåðâîé çîíåÁðèëëþýíà �ÏÓ-ðåøåòêè, ò. å. îïèñûâàåòñÿ âûðàæå�íèåì k" â �îðìóëå (3) ñ 0 � � � 1=4.Cîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ � äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû(16) äëÿ ïîïåðå÷íûõ è ïðîäîëüíûõ �îíîíîâ ðàâíû533



Â. �. Âàêñ, È. À. Æóðàâëåâ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 3, 2012ñîîòâåòñòâåííî (a�
) è (b�d). Ïðè ýòîì çíàê ¾ïëþñ¿ñîîòâåòñòâóåò àêóñòè÷åñêîé âåòâè êîëåáàíèé, à çíàê¾ìèíóñ¿ � îïòè÷åñêîé, ÷òî áóäåò óêàçûâàòüñÿ íè�æå èíäåêñîì a èëè o ó âåëè÷èíû �. Äëÿ óïðîùå�íèÿ �îðìóë íèæå ðàññìàòðèâàåòñÿ òîëüêî ñëó÷àémmax = 2 â ðàâåíñòâàõ (17) è (18). Òîãäà, ó÷èòûâàÿòàêæå òðàíñëÿöèîííóþ èíâàðèàíòíîñòü, ò. å. íåîá�õîäèìîñòü îáðàùåíèÿ â íóëü ÷àñòîò àêóñòè÷åñêèõâåòâåé ïðè � = 0, ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ � ìàòðè�öû (16) äëÿ êàæäîé ïîëÿðèçàöèè �, ïîïåðå÷íîé èëèïðîäîëüíîé, ìîæíî çàïèñàòü â ñëåäóþùåì âèäå:�a� = a�(1� 
os 4��) + 
�(1� 
os 2��); (19)�o� = a�(1� 
os 4��) + 
�(1 + 
os 2��); (20)ãäå êîý��èöèåíòû a� è 
� ñâÿçàíû ñ âåëè÷èíàìèam; bm; 
m è dm â ðàâåíñòâàõ (17) è (18) òàêèì îáðà�çîì: aT = �2a2; 
T = �2
1;aL = �2b2; 
L = �2d1: (21)Âûøå îòìå÷åíî, ÷òî åñëè âîëíîâîé âåêòîð k â �îð�ìóëàõ (17) è (18) ëåæèò â ïåðâîé çîíå Áðèëëþý�íà �ÏÓ-ðåøåòêè, òî çíà÷åíèå � â �îðìóëàõ (19) è(20) ñëåäóåò ñ÷èòàòü ëåæàùèì ìåæäó 0 è 1=4. Â òîæå âðåìÿ ðàçäåëåíèå ðàññìàòðèâàåìûõ êîëåáàíèéíà àêóñòè÷åñêóþ è îïòè÷åñêóþ âåòâè, îïèñûâàåìîå�îðìóëàìè (19) è (20), ÿâëÿåòñÿ èñêóññòâåííûì, è âòî÷êå � = 1=4 ýòè âåòâè ãëàäêî ïåðåõîäÿò äðóã â äðó�ãà. Ýòî èñêóññòâåííîå ðàçäåëåíèå ìîæíî îáû÷íûìîáðàçîì óñòðàíèòü, åñëè ðàññìàòðèâàòü îïòè÷åñêóþâåòâü íå â ïåðâîé, à âî âòîðîé çîíå Áðèëëþýíà (ñì.,íàïðèìåð, [5℄), ò. å. ââåñòè â �îðìóëå (20) âìåñòî �ïåðåìåííóþ �0 = 1=2� �, êîòîðàÿ ïðè èçìåíåíèè �ìåæäó 0 è 1=4 ìåíÿåòñÿ ìåæäó 1=4 è 1=2. Òàêèìîáðàçîì, ðàâåíñòâî (20) ïðèíèìàåò âèä�o� = a�(1� 
os 4��0) + 
�(1� 
os 2��0); (22)è óðàâíåíèÿ (19) è (22) îïèñûâàþò åäèíóþ �óíê�öèþ, äàâàåìóþ ïðàâîé ÷àñòüþ ðàâåíñòâà (19) ñ àð�ãóìåíòîì �, ìåíÿþùèìñÿ ìåæäó 0 è 1=2. Âèäíî, ÷òîçàâèñèìîñòü ÷àñòîò !� ýòîé âåòâè îò � äàåòñÿ òåì æåñîîòíîøåíèåì (11), ÷òî äëÿ àíàëîãè÷íûõ âåòâåé âÎÖÊ- è �ÖÊ-êðèñòàëëàõ. Ïîýòîìó âñå îáñóæäàâøè�åñÿ ñîîòíîøåíèÿ (12)�(15) ñïðàâåäëèâû è äëÿ êîëå�áàíèé ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé â �ÏÓ-êðèñ-òàëëàõ. Íóæíî òîëüêî èìåòü â âèäó, ÷òî ïðè îáû÷�íîì îïèñàíèè �îíîíîâ â ýòèõ êðèñòàëëàõ ñ ðàçäåëå�íèåì âåòâåé íà àêóñòè÷åñêèå è îïòè÷åñêèå è èñïîëü�çîâàíèåì â âûðàæåíèè (3) äëÿ k" âìåñòî � ïåðåìåí�íîé �" = 2� ÷àñòîòû !6�, !3�, è !2� â ðàâåíñòâàõ(12)�(15) äëÿ �ÏÓ-êðèñòàëëîâ îïðåäåëÿþòñÿ òàê:

!6� = !a�(�" = 1=3); !3� = !o�(�" = 1=3);!2� = !o�(�" = 0): (23)3. ÏÀ�ÀÌÅÒ�Û ÂËÈßÍÈßÄÀËÜÍÎÄÅÉÑÒÂÈÉ ÍÀ ÊÎËÅÁÀÍÈßÏËÎÒÍÎÓÏÀÊÎÂÀÍÍÛÕ ÏËÎÑÊÎÑÒÅÉÂ �ÀÇËÈ×ÍÛÕ ÌÅÒÀËËÀÕ×òîáû êîëè÷åñòâåííî õàðàêòåðèçîâàòü âëèÿíèåäàëüíîäåéñòâèé, ïðèâîäÿùèõ ê îòêëîíåíèÿì îò ðà�âåíñòâà (14), íà ÷àñòîòû îáñóæäàåìûõ �îíîííûõâåòâåé, â òàáë. 1�3 ìû ïðèâîäèì íàáëþäàåìûå çíà�÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ �3� è �2� â ñîîòíîøåíèÿõ (15)äëÿ âñåõ ÎÖÊ-, �ÖÊ- è �ÏÓ-ìåòàëëîâ, äëÿ êîòî�ðûõ íàì èçâåñòíû ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé �îíîííûõñïåêòðîâ. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ îøèáêà èçìåðåíèé Æn� âýòèõ ïàðàìåòðàõ âû÷èñëÿëàñü ïî îáû÷íîé �îðìóëåäëÿ òàêîé îøèáêè â �óíêöèè íåñêîëüêèõ íåçàâèñè�ìûõ ïåðåìåííûõ [6℄:Æn� = " Xm=6;3;2 (��n�=�!m�)2 (Æ!m�)2#1=2 : (24)Â âûðàæåíèè (24) �óíêöèè �n�(!m�) îïðåäåëåíûðàâåíñòâàìè (15), ïðîèçâîäíûå âû÷èñëÿþòñÿ ïðèñðåäíèõ çíà÷åíèÿõ ÷àñòîò !m�, ïðèâîäèìûõ â öèòè�ðóåìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ, à Æ!m� � îøèá�êè èçìåðåíèé !m�, óêàçàííûå â ýòèõ ðàáîòàõ. Â òåõñëó÷àÿõ, êîãäà ýòè îøèáêè â èñïîëüçóåìûõ ðàáî�òàõ íå óêàçûâàëèñü, ìû îöåíèâàëè èõ èç ðàçáðîñàèëè ðàçìåðà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òî÷åê. Åñëè ÷àñòî�òû !�(�) äëÿ � = 1=6, � = 1=3 èëè � = 1=2 â öèòè�ðóåìûõ ýêñïåðèìåíòàõ íå èçìåðÿëèñü, èõ çíà÷åíèÿâû÷èñëÿëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ëèíåéíîé èíòåðïîëÿ�öèè ïî � ìåæäó áëèæàéøèìè èçìåðåííûìè çíà÷åíè�ÿìè !�(�). Çíà÷åíèÿ �n� è Æn� â òàáë. 1�3 ïðèâîäÿò�ñÿ ñ òî÷íîñòüþ äî ïðîöåíòà, è â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäàïîëó÷åííîå �n� îêàçûâàåòñÿ ìåíüøèì îøèáêè Æn�,ýòî çíà÷åíèå �n� â òàáë. 1�3 ïîëîæåíî ðàâíûì íó�ëþ.Äëÿ óäîáñòâà äàëüíåéøèõ îáñóæäåíèé â òàáë. 4ìû ïðèâîäèì òàêæå êëàññè�èêàöèþ âñåõ èññëåäî�âàâøèõñÿ ìåòàëëîâ ïî çíà÷åíèÿì ìàêñèìàëüíûõïàðàìåòðîâ äàëüíîäåéñòâèÿ j�maxn� j. Ïðè ýòîì ý���åêòû äàëüíîäåéñòâèÿ, îïèñûâàåìûå çíà÷åíèÿìèj�maxn� j � 0:1, ìû äëÿ êðàòêîñòè íèæå áóäåì íà�çûâàòü ñëàáûìè; ý��åêòû, ñîîòâåòñòâóþùèå 0:1 << j�maxn� j � 0:2 � çàìåòíûìè, à ý��åêòû ñ 0:2 << j�maxn� j � ñèëüíûìè.534



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 3, 2012 Óíèâåðñàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ñïåêòðîâ �îíîíîâ : : :Òàáëèöà 1. Ïàðàìåòðû âëèÿíèÿ äàëüíîäåéñòâèé íà êîëåáàíèÿ ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé �n�, îïðåäåëåí-íûå �îðìóëàìè (15), è ñòàòèñòè÷åñêèå îøèáêè èõ èçìåðåíèé Æn�, îïðåäåëåííûå �îðìóëîé (24), äëÿ �îíîíîâíàïðàâëåíèÿ � = (�; �; 0) â ÎÖÊ-ìåòàëëàõ ïðè ðàçëè÷íûõ ïîëÿðèçàöèÿõ �Ìåòàëë Li Na K Rb Ba Sr Zr V Nb Ta Cr Mo W Fe FeÒåìïåðàòóðà, K 293 90 9 120 295 930 1423 296 296 296 300 296 296 295 773� = T1 �3�, % 0 0 0 0 0 �15 12 10 � 0 0 �5 0 0Æ3�, % �16 �9 �20 �12 �21 �5 �12 �4 � �4 �5 �3 �3 �11�2�, % 0 0 0 0 0 15 �20 �15 � 0 0 7 0 0Æ2�, % �17 �11 �24 �17 �21 �4 �18 �5 � �4 �5 �3 �4 �11� = T2 �3�, % 0 0 0 0 0 0 �51 0 �14 �9 17 19 17 0 0Æ3�, % �8 �5 �6 �7 �6 �9 �7 �16 �8 �4 �4 �4 �3 �2 �9�2�, % 0 0 0 0 0 0 42 0 14 11 �33 �35 �30 0 0Æ2�, % �9 �6 �7 �8 �7 �10 �3 �19 �5 �4 �8 �7 �5 �3 �9� = L �3�, % 0 0 0 0 0 0 18 0 0 0 0 0 0 6 0Æ3�, % �8 �4 �5 �5 �7 �9 �3 �7 �5 �5 �3 �4 �6 �2 �6�2�, % 0 0 0 0 0 0 �37 0 0 0 0 0 0 �10 0Æ2�, % �10 �6 �5 �6 �8 �11 �5 �10 �6 �7 �4 �4 �6 �4 �8Èñòî÷íèê äëÿ !�(k) [1℄ [1℄ [1℄ [1℄ [7℄ [8℄ [9℄ [10℄ [11℄ [12℄ [1℄ [1℄ [1℄ [13℄ [14℄Òàáëèöà 2. Òî æå, ÷òî â òàáë. 1, íî äëÿ �îíîíîâ íàïðàâëåíèÿ � = (�; �; �) â �ÖÊ-ìåòàëëàõÌåòàëë Al Pb Cu Ag Au Fe Co-0.08Fe Ni Pd Pt Ce ThÒåìïåðàòóðà, K 300 100 296 293 296 1428 297 296 296 90 295 296� = T �3�, % 8 0 0 0 0 0 6 0 0 �7 20 4Æ3�, % �1 �8 �6 �23 �5 �4 �4 �4 �5 �4 �6 �3�2�, % �15 0 0 0 0 0 �10 0 0 9 �64 �7Æ2�, % �2 �9 �6 �21 �6 �6 �6 �4 �6 �4 �20 �5� = L �3�, % 2 �9 0 0 0 14 7 0 0 0 0 �5Æ3�, % �2 �4 �4 �19 �4 �5 �3 �5 �5 �2 �8 �4�2�,% �4 15 0 0 0 �30 �12 0 0 0 0 7Æ2�, % �2 �5 �5 �20 �5 �9 �7 �6 �6 �3 �10 �5Èñòî÷íèê äëÿ !�(k) [1℄ [1℄ [1℄ [1℄ [1℄ [15℄ [1℄ [1℄ [1℄ [1℄ [1℄ [1℄4. ÒÎ×ÍÎÑÒÜ ÂÛÏÎËÍÅÍÈßÓÍÈÂÅ�ÑÀËÜÍÛÕ ÑÎÎÒÍÎØÅÍÈÉ(11)�(13) ÄËß �ÀÇÍÛÕ ÔÎÍÎÍÍÛÕÂÅÒÂÅÉ Â �ÀÇËÈ×ÍÛÕ ÌÅÒÀËËÀÕÂ ýòîì ðàçäåëå ìû îáñóäèì òî÷íîñòü âûïîëíå�íèÿ ñîîòíîøåíèé (11)�(13), ò. å. îòñóòñòâèå èëè íà�ëè÷èå çàìåòíûõ ý��åêòîâ äàëüíîäåéñòâèÿ â ðàçëè÷�íûõ ìåòàëëàõ. Ïðè ýòîì ìû íå áóäåì ïîäðîáíî îáñó�æäàòü �èçè÷åñêóþ ïðèðîäó ýòèõ ý��åêòîâ äàëüíî�äåéñòâèÿ, ïîñêîëüêó òàêîå ðàññìîòðåíèå âûõîäèò çà
ðàìêè íàñòîÿùåé ðàáîòû, à îáñóæäåíèþ ýòèõ ïðî�áëåì ïîñâÿùåíà î÷åíü áîëüøàÿ ñïåöèàëüíàÿ ëèòå�ðàòóðà, íàïðèìåð, [1, 5, 7, 24, 27℄. Âìåñòî ýòîãî ìûïîñòàðàåìñÿ äàòü îáùóþ êëàññè�èêàöèþ çíàêîâ èìàñøòàáà ïàðàìåòðîâ äàëüíîäåéñòâèÿ �n� äëÿ ìå�òàëëîâ ðàçëè÷íîãî òèïà, óäåëÿÿ îñíîâíîå âíèìàíèåòåì îñîáåííîñòÿì ý��åêòîâ äàëüíîäåéñòâèÿ, îïèñû�âàåìûõ ýòèìè ïàðàìåòðàìè, êîòîðûå ðàíåå ïîäðîá�íî íå îáñóæäàëèñü.Íà÷íåì ñ îáñóæäåíèÿ ìåòàëëîâ, óêàçàííûõ âî535



Â. �. Âàêñ, È. À. Æóðàâëåâ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 3, 2012Òàáëèöà 3. Òî æå, ÷òî â òàáë. 1 è 2, íî äëÿ �îíîíîâ íàïðàâëåíèÿ � = (0; 0; �) â �ÏÓ-ìåòàëëàõÌåòàëë Be Mg Zn Cd Tl S
 Y Ti Zr Hf T
 Re Ru Co Tb Ho LuÒåìïåðàòóðà, K 80 290 80 77 296 295 295 295 295 295 295 295 295 295 295 295 295� = T �3�, % 0 11 �4 �4 0 5 0 0 �8 0 �15 0 0 0 0 �7 4Æ3�, % �1 �6 �2 �0:5 �15 �3 �5 �5 �3 �13 �5 �8 �3 �7 �8 �7 �1�2�, % 0 �19 7 7 0 �8 0 0 11 0 22 0 0 0 0 0 �6Æ2�, % �2 �10 �2 �1 �13 �4 �5 �8 �3 �17 �4 �10 �3 �9 �10 �7 �2� = L �3�, % �5 0 0 0 �16 �3 0 11 0 25 35 23 �19 7 0 0 0Æ3�, % �1 �2 �1 �1 �7 �1 �3 �5 �4 �6 �2 �4 �2 �6 �5 �6 �1�2�, % 8 0 0 0 19 5 0 �27 �7 �67 �196 �99 29 �14 0 0 1Æ2�, % �1 �2 �1 �1 �5 �1 �3 �9 �5 �17 �11 �18 �2 �10 �5 �8 �1Èñòî÷íèê äëÿ !�(k) [17℄ [18℄ [19℄ [20℄ [21℄ [1℄ [1℄ [1℄ [1℄ [1℄ [1℄ [1℄ [24℄ [5℄ [1℄ [1℄ [23℄Òàáëèöà 4. Êëàññè�èêàöèÿ èññëåäîâàííûõ 43 ìåòàëëîâ ïî ìàñøòàáó ìàêñèìàëüíûõ ïàðàìåòðîâ äàëüíîäåé-ñòâèÿ �maxn�Èíòåðâàë j�maxn� j ÎÖÊ �ÖÊ �ÏÓ Âñåãîìåòàëëîâ Äîëÿj�maxn� j < Æn� Li, Na, K, Rb, Ba, Sr Cu, Ag, Au, Ni, Pd Y, Tb 13 30%0:07 � j�maxn� j � 0:1 Fe Pt,Th Be, Zn, Cd, S
, Ho, Lu 9 21%0:1 < j�maxn� j � 0:2 V, Nb, Ta Al, Pb, Co-0.08Fe Mg, Tl, Zr, Co 10 23%0:2 < j�maxn� j � 0:3 W Fe Ti, Ru 4 9%0:3 < j�maxn� j Zr, Cr, Mo Ce Hf, T
, Re 7 16%âòîðîé è òðåòüåé ñòðîêàõ òàáë. 4, äëÿ êîòîðûõ îáñó�æäàåìûå ý��åêòû äàëüíîäåéñòâèÿ ëèáî íàõîäÿòñÿâ ïðåäåëàõ îøèáîê èçìåðåíèé, ëèáî ìàëû. Â ýòèõ ìå�òàëëàõ îòêëîíåíèÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ÷àñòîò îò çíà�÷åíèé, ñëåäóþùèõ èç ñîîòíîøåíèé (11)�(13), íå ïðå�âûøàþò 5% è ñ òàêîé òî÷íîñòüþ ÷àñòîòû !�(�) ìî�ãóò ðàññ÷èòûâàòüñÿ ïî ýòèì ñîîòíîøåíèÿì. Ñîãëàñ�íî òàáë. 4, ê ýòîé ãðóïïå îòíîñèòñÿ ïðèìåðíî ïî�ëîâèíà èç èññëåäîâàííûõ 43 ìåòàëëîâ. Òàêèì îáðà�çîì, åñëè äëÿ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ Li, Na, K è Rbìàëîñòü ý��åêòîâ äàëüíîäåéñòâèÿ åñòåñòâåííî ñâÿ�çàòü ñ îáùåé ìàëîñòüþ çîííûõ ý��åêòîâ â ýòèõ ìå�òàëëàõ, òî äëÿ ÎÖÊ-áàðèÿ çîííûå ý��åêòû íå ìàëûè ïðèâîäÿò, â ÷àñòíîñòè, ê òàêîé íåîáû÷íîé îñîáåí�íîñòè �îíîííûõ ñïåêòðîâ, êàê èíâåðñèÿ âçàèìíîãîïîëîæåíèÿ ïðîäîëüíîé è ïîïåðå÷íîé âåòâåé äëÿ íà�ïðàâëåíèÿ � = (�; 0; 0): ÷àñòîòû ïðîäîëüíûõ �îíî�íîâ çäåñü ëåæàò íèæå, ÷åì ÷àñòîòû ïîïåðå÷íûõ [7℄.Îäíàêî ýòè çîííûå ý��åêòû ÿâëÿþòñÿ, âèäèìî, êî�ðîòêîäåéñòâóþùèìè, è äëÿ îáñóæäàåìîãî íàìè íà�

ïðàâëåíèÿ � = (�; �; 0) ý��åêòû äàëüíîäåéñòâèé âÎÖÊ-áàðèè íå îáíàðóæåíû. Ìàëîñòü òàêèõ ý��åê�òîâ â Cu, Ag, Au, Ni, Pd è Pt òîæå åñòåñòâåííî ñâÿ�çàòü ñ îòíîñèòåëüíîé ñëàáîñòüþ çîííûõ ý��åêòîâ âýòèõ ìåòàëëàõ. Îòìåòèì, îäíàêî, ÷òî â òåõ ñëó÷àÿõ,êîãäà ÷àñòîòû �îíîíîâ èçìåðåíû ñ âûñîêîé òî÷íî�ñòüþ è ýêñïåðèìåíòàëüíûå îøèáêè ìàëû, êàê â ðà�áîòàõ [18℄, [19℄ è [20℄ äëÿ Be, Zn è Cd, çíà÷åíèÿ ïàðà�ìåòðîâ äàëüíîäåéñòâèÿ �n� ìîãóò äàâàòü íå òîëüêîêà÷åñòâåííóþ, íî è êîëè÷åñòâåííóþ èí�îðìàöèþ îñâÿçè ýòèõ ïàðàìåòðîâ ñ îñîáåííîñòÿìè ñòðóêòóðûìåòàëëà. Òàê, äëÿ áåðèëëèÿ, ó êîòîðîãî ãåêñàãîíàëü�íîå îòíîøåíèå 
=a = 1:58 ìåíüøå èäåàëüíîãî çíà÷å�íèÿ (
=a)id = p8=3 = 1:63, îòëè÷íîå îò íóëÿ çíà÷å�íèå �2� � 0:08 íàáëþäàåòñÿ òîëüêî äëÿ ïðîäîëüíîéâåòâè � = L è íå íàáëþäàåòñÿ â ïîïåðå÷íîé âåòâè ñ� = T. Â òî æå âðåìÿ äëÿ Zn è Cd ñ áîëüøèìè 
=a,ðàâíûìè 1.86 è 1.89, çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà äàëüíîäåé�ñòâèÿ òîãî æå ïîðÿäêà,�2� � 0:07, íàáëþäàþòñÿ, íà�ïðîòèâ, äëÿ ïîïåðå÷íîé âåòâè � = T è îòñóòñòâóþò536



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 3, 2012 Óíèâåðñàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ñïåêòðîâ �îíîíîâ : : :äëÿ ïðîäîëüíîé âåòâè ñ � = L. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî âÎÖÊ-æåëåçå íåêîòîðûå ñëàáûå ý��åêòû äàëüíîäåé�ñòâèé íàáëþäàëèñü â ïðîäîëüíîé âåòâè �-L òîëüêîïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå T = 295 K, à ïðè ïî�âûøåííîé òåìïåðàòóðå T = 773 K (òàê æå êàê ïðèT = 1043 K è T = 1173 K [14℄) ýòè ý��åêòû óæå ëå�æàò â ïðåäåëàõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ îøèáîê. Òàêèìîáðàçîì, ïðèáëèæåíèå ê òî÷êå �åððîìàãíèòíîãî ïå�ðåõîäà, T
 = 1041 K, â ÎÖÊ-æåëåçå, ïî-âèäèìîìó,íå ñîïðîâîæäàåòñÿ çàìåòíûì óñèëåíèåì ý��åêòîâäàëüíîäåéñòâèÿ.�àññìîòðèì òåïåðü ìåòàëëû, óêàçàííûå â òðåõïîñëåäíèõ ñòðîêàõ òàáë. 4, â êîòîðûõ ý��åêòû äàëü�íîäåéñòâèé ÿâëÿþòñÿ çàìåòíûìè èëè ñèëüíûìè. Îò�ìåòèì, âî-ïåðâûõ, ÷òî âêëþ÷åíèå â ýòó ãðóïïó Mg èTl íå ÿâëÿåòñÿ áåññïîðíûì, ïîñêîëüêó äëÿ ýòèõ ìå�òàëëîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûå îøèáêè, îöåíåííûå íàìèèç äàííûõ ðàáîò [18℄ è [21℄, ìîãóò áûòü çàíèæåíû:ýòè äàííûå èìåþò çàìåòíûé ðàçáðîñ. Ïîýòîìó äëÿMg è Tl æåëàòåëüíû äàëüíåéøèå, áîëåå òî÷íûå èç�ìåðåíèÿ ÷àñòîò âåòâåé �-L è �-T. Äëÿ Al è Pb íà�ëè÷èå ñèëüíûõ äàëüíîäåéñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé(íå ìåíåå, ÷åì ñåäüìûõ�âîñüìûõ ñîñåäåé) îáñóæäà�ëîñü ìíîãèìè àâòîðàìè [1℄. Ïðè ýòîì îòìå÷àëîñü,÷òî äàëüíîäåéñòâèÿ çäåñü îáóñëîâëåíû íàëè÷èåì âäèíàìè÷åñêîé ìàòðèöå ðÿäà êîíîâñêèõ àíîìàëèé èñîîòâåòñòâóþùèõ èì îñöèëëÿöèé Ôðèäåëÿ âî âçàè�ìîäåéñòâèÿõ, êîòîðûå â ýòèõ ïîëèâàëåíòíûõ ìåòàë�ëàõ âëèÿþò íà �îíîíû íàìíîãî ñèëüíåå, ÷åì â îä�íî- è äâóõâàëåíòíûõ ìåòàëëàõ, ñì., íàïðèìåð, [25℄.Â �ÖÊ-Co-0.08Fe çàìåòíûå îòêëîíåíèÿ îò ñîîòíî�øåíèé (11)�(13) íàáëþäàþòñÿ òîëüêî â êîíöå ïðî�äîëüíîé âåòâè �, ò. å. âáëèçè òî÷êè L çîíû Áðèë�ëþýíà [1℄, òàê ÷òî âíå ýòîé îáëàñòè ñïåêòðû ìîãóòõîðîøî îïèñûâàòüñÿ �îðìóëîé (12). Çàìåòèì, ÷òîâ ðàáîòå [26℄, â êîòîðîé ïðè T = 884 K èçó÷àëèñü�îíîííûå ñïåêòðû ÷èñòîãî �ÖÊ-êîáàëüòà, ý��åê�òû ñìÿã÷åíèÿ â òî÷êå L ÷àñòîò êàê ïðîäîëüíûõ, òàêè ïîïåðå÷íûõ �îíîíîâ èìåþò òîò æå ìàñøòàá, ÷òîóêàçàí â òàáë. 2 äëÿ Co-0.08Fe. Îäíàêî äåòàëüíûåäàííûå î çíà÷åíèÿõ è îøèáêàõ èçìåðåíèé ýòèõ ÷àñ�òîò â ðàáîòå [26℄ íå ïðèâîäÿòñÿ, ïîýòîìó â òàáë. 2ìû èñïîëüçóåì òàêèå äàííûå äëÿ Co-0.08Fe èç ðàáî�òû [1℄. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî äëÿ âñåõ �ÖÊ-ìåòàëëîââ òàáë. 3 (âêëþ÷àÿ è Ce 
 î÷åíü áîëüøèì çíà÷åíè�åì j�maxn� j) ý��åêòû äàëüíîäåéñòâèé îêàçûâàþòñÿçàìåòíûìè íå áîëåå ÷åì â îäíîé âåòâè êîëåáàíèé:òîëüêî â ïîïåðå÷íîé âåòâè äëÿ Al è Ce, è òîëüêî âïðîäîëüíîé âåòâè äëÿ Pb, Co-0.08Fe è �ÖÊ-æåëåçå,â òî âðåìÿ êàê äëÿ äðóãîé âåòâè îòêëîíåíèÿ îò ñîîò�íîøåíèé (11)�(13) âî âñåõ ýòèõ ìåòàëëàõ ÿâëÿþòñÿñëàáûìè.

Â ïåðåõîäíûõ �ÏÓ-ìåòàëëàõ Zr, Co, Ti, Ru,Hf, T
, Re ý��åêòû ñìÿã÷åíèÿ ïðîäîëüíîé âåòâè�-L è èõ ñâÿçü ñ äàëüíîäåéñòâóþùèìè âçàèìîäåé�ñòâèÿìè ýëåêòðîíîâ îáñóæäàëèñü ìíîãèìè àâòîðà�ìè [1, 5, 24℄. Â ðàáîòå [5℄ ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ âñåõ íà�çâàííûõ ìåòàëëîâ, êðîìå Ru, ýòè ý��åêòû ìîæíîóñïåøíî îïèñàòü â ðàìêàõ ïðîñòîé �åíîìåíîëîãè÷å�ñêîé ìîäåëè äèïîëüíûõ �ëóêòóàöèé çàðÿäà (dipolarflu
tuation model � DFM), ñîäåðæàùåé íåáîëüøîå÷èñëî ïàðàìåòðîâ, â êîòîðîé ñìÿã÷åíèå âåòâè �-Lîáúÿñíÿåòñÿ òåíäåíöèåé ñèñòåìû ê îáðàçîâàíèþ âîë�íû çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè. Ïðè ýòîì ìàñøòàá îá�ñóæäàåìîãî ñìÿã÷åíèÿ ìåíÿåòñÿ îò ñëàáîãî â Zräî î÷åíü ñèëüíîãî â Hf, T
, è Re, â çàâèñèìîñòèîò ñòåïåíè áëèçîñòè ñèñòåìû ê òî÷êå îáñóæäàåìîéíåóñòîé÷èâîñòè. Îïèñàíèå â äàííîé ìîäåëè Ru, ãäåçàâèñèìîñòü !L(�) íîñèò áîëåå ñëîæíûé õàðàêòåð[1℄, òðåáóåò ââåäåíèÿ â ìîäåëü DFM äîïîëíèòåëü�íûõ ïàðàìåòðîâ [5℄. Îäíàêî â íåäàâíåé ðàáîòå [24℄�îíîíû â Ru áûëè óñïåøíî îïèñàíû ïîëíîñòüþ ¾èçïåðâûõ ïðèíöèïîâ¿, áåç ââåäåíèÿ �åíîìåíîëîãè÷å�ñêèõ ïàðàìåòðîâ, è áûëî îòìå÷åíî, ÷òî ý��åêòèâ�íûå âçàèìîäåéñòâèÿ çäåñü èìåþò î÷åíü áîëüøîé ðà�äèóñ äåéñòâèÿ.Â ìîäåëè DFM ý��åêòû äàëüíîäåéñòâèÿ ïðîÿâ�ëÿþòñÿ òîëüêî äëÿ ïðîäîëüíîé âåòâè �-L. Ñîãëàñíîòàáë. 3, ýòî èìååò ìåñòî äëÿ Co, Ti, Ru, Hf è Re. Âòî æå âðåìÿ ý��åêòû ñìÿã÷åíèÿ ïîïåðå÷íîé âåòâè�-T, íàáëþäàåìûå â T
 ïðè � � 0:4 (â íàøèõ îáîçíà�÷åíèÿõ), ìîäåëüþ DFM íå îïèñûâàþòñÿ [5℄. Â òàáë. 3ýòî ñìÿã÷åíèå ñîîòâåòñòâóåò çàìåòíûì îòðèöàòåëü�íûì çíà÷åíèÿì �3T è ïîëîæèòåëüíûì �2T äëÿ T
.Ïðè ýòîì òàáë. 3 ïîêàçûâàåò, ÷òî àíàëîãè÷íîå (õî�òÿ è ïðèìåðíî âäâîå áîëåå ñëàáîå) ñìÿã÷åíèå âåòâè�-T ïðîèñõîäèò è â �ÏÓ-öèðêîíèè, ÿâëÿþùåìñÿ äî�ñòàòî÷íî áëèçêèì ñîñåäîì T
 â òàáëèöå Ìåíäåëååâà.Ýòî çàìå÷àíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî ðàññìîòðåíèå ïàðà�ìåòðîâ �n�, ââåäåííûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå, ïîçâî�ëÿåò âûÿâëÿòü íå òîëüêî î÷åâèäíûå êà÷åñòâåííûå,íî è áîëåå òîíêèå, êîëè÷åñòâåííûå ïðîÿâëåíèÿ ý���åêòîâ äàëüíîäåéñòâèÿ.Àíîìàëèè �îíîííûõ ñïåêòðîâ â ïåðåõîäíûõÎÖÊ-ìåòàëëàõ ïÿòîé è øåñòîé ãðóïï, V, Nb, Ta èCr, Mo, W, ñâÿçàííûå ñ íàëè÷èåì î÷åíü ñèëüíûõ ý���åêòîâ äàëüíîäåéñòâèÿ, òàêæå îáñóæäàëèñü ìíîãè�ìè àâòîðàìè [1, 27℄. Îñíîâíûå êà÷åñòâåííûå ÷åðòûýòèõ àíîìàëèé áûëè âîñïðîèçâåäåíû â ìîäåëè, ïðåä�ëîæåííîé â ðàáîòå [27℄, â êîòîðîé âëèÿíèå êîðîò�êîäåéñòâèé îïèñûâàëîñü �åíîìåíîëîãè÷åñêèìè ïà�ðàìåòðàìè, à äàëüíîäåéñòâóþùèå âçàèìîäåéñòâèÿðàññ÷èòûâàëèñü ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè. Ñíîâà îò�ìåòèì, ÷òî â Cr, Mo è W ðàññìàòðèâàåìûå ý��åêòû537



Â. �. Âàêñ, È. À. Æóðàâëåâ, À. Ä. Çàáîëîòñêèé ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 3, 2012äàëüíîäåéñòâèÿ, õîòÿ è ÿâëÿþòñÿ î÷åíü ñèëüíûìè,íî ñîãëàñíî òàáë. 1, ïðîÿâëÿþòñÿ òîëüêî â âåòâè T2è îòñóòñòâóþò â äâóõ äðóãèõ âåòâÿõ, T1 è L. Ïîýòî�ìó ýòè äðóãèå âåòâè ìîæíî îïèñûâàòü �îðìóëàìè(11)�(13). Â òî æå âðåìÿ â V, Nb è Ta îáñóæäàå�ìûå ý��åêòû ìàëû òîëüêî â ïðîäîëüíîé âåòâè L,à â âåòâÿõ T1 è T2 èõ ìàñøòàá, ñîãëàñíî òàáë. 1,ÿâëÿåòñÿ íåìàëûì è ñõîäíûì, õîòÿ â îáû÷íûõ îáñó�æäåíèÿõ [1, 27℄ âëèÿíèå çîííûõ ý��åêòîâ íà âåòâüT2 ñ÷èòàåòñÿ ìíîãî áîëåå ñèëüíûì, ÷åì íà âåòâü T1.Â �ÖÊ-æåëåçå ïðè T = 1428Ê ñèëüíûå ý��åêòûäàëüíîäåéñòâèé ïðîÿâëÿþòñÿ â ðåçêîì ñìÿã÷åíèèïðîäîëüíûõ �îíîíîâ âåòâè �-L âáëèçè åå êîíöà, òî÷�êè L. Êàê îòìå÷åíî âûøå, ýòî ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûìïðîÿâëåíèåì çîííûõ ý��åêòîâ äàëüíîäåéñòâèÿ. Îò�ìåòèì òàêæå, ÷òî èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ðà�áîòû [15℄ ìîæíî ïðåäïîëîæèòü íàëè÷èå àíàëîãè÷�íîãî, õîòÿ è ìåíüøåãî ïî ìàñøòàáó, ñìÿã÷åíèÿ è âïîïåðå÷íîé âåòâè �-T, îäíàêî ðàçáðîñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ òî÷åê íå ïîçâîëÿåò ñäåëàòü òàêîé âûâîä ñîïðåäåëåííîñòüþ. Âñå ýòè ý��åêòû ìîãóò áûòü ñâÿ�çàíû ñ áëèçîñòüþ �ÖÊ-æåëåçà ïðè T = 1428 Ê êòî÷êå ñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäà â ÎÖÊ-�àçó, ïðîèñõî�äÿùåãî ïðè T = 1184 Ê, õîòÿ, êàê îòìå÷åíî âûøå,â ÎÖÊ-æåëåçå âïëîòü äî T = 1173 Ê ïîäîáíûå ý���åêòû íå ïðîÿâëÿþòñÿ [14℄.Äëÿ �ÖÊ-öåðèÿ ðåçêîå ñìÿã÷åíèå ïîïåðå÷íîéâåòâè �-T âáëèçè òî÷êè L ïðèíÿòî ñâÿçûâàòü ñ ïðî�ÿâëåíèåì áëèçîñòè ê òî÷êå èçîñòðóêòóðíîãî �àçîâî�ãî ïåðåõîäà [1℄, íàáëþäàåìîãî ïîä äàâëåíèåì è îáó�ñëîâëåííîãî, âèäèìî, ðåçêèì èçìåíåíèåì ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû. Â ÎÖÊ-öèðêîíèè ïðè T = 1428 Êñèëüíûå àíîìàëèè �îíîííûõ ñïåêòðîâ ïðîÿâëÿþòñÿíå òîëüêî â ðåçêîì ñìÿã÷åíèè ÷àñòîòû ïðîäîëüíîéâåòâè �-L âáëèçè åå êîíöà, òî÷êè N , íî è â âåñüìàíåîáû÷íûõ, ïî÷òè ëèíåéíûõ, çàâèñèìîñòÿõ îò âîë�íîâîãî âåêòîðà � ÷àñòîò îáåèõ ïîïåðå÷íûõ âåòâåé,!T1(�) è !T2(�) [9℄. Ïðè ýòîì äëÿ âåòâè T2 ýòà çàâè�ñèìîñòü êàæåòñÿ äàæå ¾âîãíóòîé¿, ò. å. ñîîòâåòñòâó�åò ïîëîæèòåëüíîé êðèâèçíå, âìåñòî îáû÷íûõ, ¾âû�ïóêëûõ¿ �óíêöèé !�(�) 
 îòðèöàòåëüíîé êðèâèç�íîé. Ýòè àíîìàëèè ïðèíÿòî ñâÿçûâàòü ñ áëèçîñòüþÎÖÊ-öèðêîíèÿ ê òî÷êàì ñòðóêòóðíûõ �àçîâûõ ïå�ðåõîäîâ, ïðåæäå âñåãî, ê òî÷êàì ïåðåõîäà â !-�àçó(íàáëþäàåìîãî ïîä äàâëåíèåì èëè ïðè ñïëàâëåíèèÎÖÊ-öèðêîíèÿ ñ äðóãèìè ýëåìåíòàìè [9℄), à òàêæåê òî÷êå ïåðåõîäà â �ÏÓ-�àçó, ïðîèñõîäÿùåãî ïðèT = 1135 Ê. Îòìåòèì åùå, ÷òî ÎÖÊ-öèðêîíèé è�ÏÓ-òåõíåöèé ÿâëÿþòñÿ â òàáë. 1�3 åäèíñòâåííûìèäâóìÿ ìåòàëëàìè, â êîòîðûõ îáñóæäàåìûå ý��åêòûäàëüíîäåéñòâèÿ ÿâëÿþòñÿ íå ñëàáûìè âî âñåõ âåòâÿõêîëåáàíèé, êàê ïîïåðå÷íûõ, òàê è ïðîäîëüíûõ.

5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ çàêëþ÷åíèå ïåðå÷èñëèì îñíîâíûå ðåçóëüòàòûíàñòîÿùåé ðàáîòû. Ìû çàìå÷àåì, ÷òî â ÎÖÊ-, �ÖÊ-è �ÏÓ-êðèñòàëëàõ ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèìè âçàè�ìîäåéñòâèÿìè, êîòîðûå ëåæàò â ïðåäåëàõ ñîîòâåò�ñòâåííî øåñòè, ïÿòè è îäèííàäöàòè èëè äåñÿòè êî�îðäèíàöèîííûõ ñ�åð, ÷àñòîòû �îíîííûõ âåòâåé, ñî�îòâåòñòâóþùèõ ïðîäîëüíûì è ïîïåðå÷íûì êîëåáà�íèÿì ïëîòíîóïàêîâàííûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé, îïè�ñûâàþòñÿ óíèâåðñàëüíûì ñîîòíîøåíèåì (11), ñîäåð�æàùèì òîëüêî äâà ïàðàìåòðà äëÿ êàæäîé âåòâè. ÂÎÖÊ-, �ÖÊ- èëè �ÏÓ-êðèñòàëëå ýòè âåòâè ñîîòâåò�ñòâóþò íàïðàâëåíèþ (�; �; 0), (�; �; �), èëè (0; 0; �) âçîíå Áðèëëþýíà è, ñîãëàñíî ðàâåíñòâó (11), ÷àñòî�òû !�(�) âñåõ �îíîíîâ êàæäîé èç ýòèõ âåòâåé ïðèäàííîé ïîëÿðèçàöèè � ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿþòñÿ ÷à�ñòîòàìè òîëüêî äâóõ �îíîíîâ íà ýòîé âåòâè. Êàê ïî�êàçàíî â ðàçä. 2, â êà÷åñòâå òàêèõ äâóõ ÷àñòîò óäîá�íî âûáèðàòü èõ çíà÷åíèÿ äëÿ � = 1=6 è � = 1=3èëè � = 1=2, ò. å. âáëèçè íà÷àëà è âáëèçè ñåðåäè�íû èëè êîíöà âåòâè, îáîçíà÷àÿ ýòè ÷àñòîòû ñîîò�âåòñòâåííî êàê !6�, !3� è !2�. Òîãäà ðàâåíñòâî (11)ìîæíî çàïèñàòü â äâóõ ýêâèâàëåíòíûõ �îðìàõ, (12)è (13), è ñîîòíîøåíèÿ (11)�(13) ìîãóò íàðóøàòüñÿòîëüêî äàëüíîäåéñòâóþùèìè âçàèìîäåéñòâèÿìè çàïðåäåëàìè óêàçàííûõ âûøå øåñòîé, ïÿòîé è îäèí�íàäöàòîé èëè äåñÿòîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû.Âëèÿíèå äàëüíîäåéñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé,íàðóøàþùèõ îáñóæäàåìûå óíèâåðñàëüíûå ñîîòíî�øåíèÿ, äëÿ êàæäîé âåòâè óäîáíî õàðàêòåðèçîâàòüïàðàìåòðàìè �n�, êîòîðûå ïðîñòî âûðàæàþòñÿ ÷å�ðåç ÷àñòîòû òðåõ �îíîíîâ äàííîé âåòâè ïî ðàâåí�ñòâàì (15). Â òàáë. 1�3 ìû ïðèâîäèì çíà÷åíèÿ ýòèõïàðàìåòðîâ äëÿ âñåõ ÎÖÊ-, �ÖÊ- è �ÏÓ-ìåòàëëîâ,äëÿ êîòîðûõ íàì èçâåñòíû èçìåðåíèÿ �îíîííûõñïåêòðîâ. Àíàëèç ýòèõ çíà÷åíèé ïîêàçûâàåò, ÷òîïðèìåðíî â ïîëîâèíå èññëåäîâàííûõ ìåòàëëîâ ïàðà�ìåòðû �n� ìàëû äëÿ âñåõ îáñóæäàåìûõ �îíîííûõâåòâåé, è ÷àñòîòû �îíîíîâ ýòèõ âåòâåé ìîæíî ðàñ�ñ÷èòûâàòü ïî ñîîòíîøåíèÿì (11)�(13) ñ òî÷íîñòüþíå ìåíåå 5%. Â îñòàëüíûõ æå ìåòàëëàõ çàìåòíûåèëè ñèëüíûå îòêëîíåíèÿ îò ñîîòíîøåíèé (11)�(13)íàáëþäàþòñÿ îáû÷íî òîëüêî â êàêîé-òî îäíîé èçâåòâåé, ïîïåðå÷íîé èëè ïðîäîëüíîé, â òî âðåìÿ êàêäëÿ äðóãîé âåòâè (èëè äðóãèõ âåòâåé) ýòè îòêëîíå�íèÿ îñòàþòñÿ ìàëûìè. Ïîêàçàíî òàêæå, ÷òî â òåõñëó÷àÿõ, êîãäà ïàðàìåòðû �n� íå ìàëû èëè êîãäàèõ çíà÷åíèÿ èçìåðåíû äîñòàòî÷íî òî÷íî, ýòè çíà÷å�íèÿ ìîãóò äàâàòü ñóùåñòâåííóþ èí�îðìàöèþ î òèïåè ìàñøòàáå ý��åêòîâ äàëüíîäåéñòâèÿ â ðàçëè÷íûõìåòàëëàõ è îá èçìåíåíèè ýòèõ ý��åêòîâ îò ìåòàëëàê ìåòàëëó.538



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 3, 2012 Óíèâåðñàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ñïåêòðîâ �îíîíîâ : : :Àâòîðû ãëóáîêî áëàãîäàðíû Þ. Íåéõàóçó çà ïî�äðîáíóþ èí�îðìàöèþ î ðåçóëüòàòàõ ðàáîòû [14℄,ñóùåñòâåííî èñïîëüçîâàííóþ â íàñòîÿùåé ñòàòüå;Ï. À. Êîðæàâîìó çà ïîìîùü â ðàáîòå, À. Ñ. Èâàíî�âó çà öåííûå çàìå÷àíèÿ; à òàêæå ÈÒÖ ¾Àóñ�åðð¿,Ìàãíèòîãîðñê çà �èíàíñîâóþ ïîääåðæêó ýòîé ðà�áîòû. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæ�êå �ÔÔÈ (ãðàíò �09-02-00563); â ðàìêàõ ïðîãðàì�ìû ïîääåðæêè âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë �Ô (ãðàíòû��ÍØ-3004.2008.2, ÍØ-7235.2010.2) è ïðîãðàììûðàçâèòèÿ íàó÷íîãî ïîòåíöèàëà âûñøåé øêîëû �Ô(ãðàíò �2.1.1/4540).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. H. R. S
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