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ÓÏ�Ó�ÈÅ ÏÎÑÒÎßÍÍÛÅ ÒÂÅ�ÄÛÕ ÒÅËÏ�È ÂÛÑÎÊÈÕ ÄÀÂËÅÍÈßÕÎ. Ì. Êðàñèëüíèêîâ *, Þ. Õ. Âåêèëîâ, È. Þ. ÌîñÿãèíÍàöèîíàëüíûé èññëåäîâàòåëüñêèé òåõíîëîãè÷åñêèé óíèâåðñèòåò ¾ÌÈÑèÑ¿119049, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21 îêòÿáðÿ 2011 ã.Äàíî îïðåäåëåíèå èçîòåðìè÷åñêèõ è àäèàáàòè÷åñêèõ óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ n-ãî ïîðÿäêà (n � 2) íàãðóæåí-íîãî êðèñòàëëà. Ýòè ïîñòîÿííûå ïîëíîñòüþ õàðàêòåðèçóþò óïðóãîå ïîâåäåíèå òâåðäîãî òåëà ïðè ïðîèç-âîëüíîé íàãðóçêå è îïðåäåëÿþòñÿ íå òîëüêî ìåæàòîìíûì âçàèìîäåéñòâèåì, íî è âíåøíåé íàãðóçêîé. Äëÿêðèñòàëëîâ êóáè÷åñêîé ñèììåòðèè, íàõîäÿùèõñÿ ïîä ãèäðîñòàòè÷åñêèì äàâëåíèåì, íàéäåíû ñîîòíîøå-íèÿ, ñâÿçûâàþùèå ýòè ïîñòîÿííûå (âòîðîãî, òðåòüåãî è ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêîâ) ñ óïðóãèìè ïîñòîÿííûìèòèïà Áðàããåðà ñîîòâåòñòâóþùåãî ïîðÿäêà, êîòîðûå îïðåäåëÿþòñÿ òîëüêî ìåæàòîìíûì âçàèìîäåéñòâè-åì. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åííûõ ñîîòíîøåíèé óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ è óïðóãèå ïîñòîÿííûå âòîðîãî èòðåòüåãî ïîðÿäêîâ ÎÖÊ-òàíòàëà ïðè T = 0 ðàññ÷èòàíû ìåòîäîì �óíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòèâ øèðîêîì èíòåðâàëå äàâëåíèé (0�600 �Ïà). Ïîëó÷åííûå â ðàáîòå ðåçóëüòàòû ïî óðàâíåíèþ ñîñòîÿíèÿè óïðóãèì ïîñòîÿííûì âòîðîãî ïîðÿäêà ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è ðåçóëüòàòàìèðàñ÷åòîâ äðóãèõ àâòîðîâ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÄëÿ àíàëèçà ñòðóêòóðíûõ ïðåâðàùåíèé â òâåð�äûõ òåëàõ ïîä äàâëåíèåì íåîáõîäèìà èí�îðìàöèÿîá óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ (ÓÏ) ðàçëè÷íîãî ïîðÿäêà (2,3 è 4) [1℄. Ýòè ïîñòîÿííûå îïðåäåëÿþò (ñ ó÷åòîì àí�ãàðìîíè÷åñêèõ ïîïðàâîê) ñêîðîñòü çâóêà è, ñîîòâåò�ñòâåííî, ÷àñòîòû äëèííîâîëíîâûõ àêóñòè÷åñêèõ êî�ëåáàíèé, ñîîòíîøåíèå ¾íàïðÿæåíèå�äå�îðìàöèÿ¿,õàðàêòåð �àçîâûõ ïåðåõîäîâ, îáóñëîâëåííûõ ïîòå�ðåé óñòîé÷èâîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ê îä�íîðîäíûì äå�îðìàöèÿì. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå îïðå�äåëåíèå ÓÏ ïîä äàâëåíèåì (îñîáåííî ïîñòîÿííûõâûøå âòîðîãî ïîðÿäêà) � çàäà÷à òðóäíàÿ, ïîýòî�ìó çíà÷åíèå ïðèîáðåòàþò âû÷èñëåíèÿ ÓÏ ðàçëè÷�íîãî ïîðÿäêà ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðî�âàíèÿ. Â ïîñëåäíèå íåñêîëüêî ëåò îïóáëèêîâàí öå�ëûé ðÿä ðàáîò ïî ðàñ÷åòó â ðàìêàõ òåîðèè �óíê�öèîíàëà ïëîòíîñòè ÓÏ âòîðîãî ïîðÿäêà ìåòàëëîâ ñêóáè÷åñêîé ðåøåòêîé â ìåãàáàðíîì äèàïàçîíå äàâ�ëåíèé [2�7℄. Â ðàáîòàõ [2; 3℄ ÓÏ Ta, V, Mo, Nb èW íàõîäèëèñü êàê âòîðûå ïðîèçâîäíûå ñâîáîäíîéýíåðãèè ïî êîìïîíåíòàì òåíçîðà áåñêîíå÷íî ìàëûõäå�îðìàöèé. Óïðóãèå ïîñòîÿííûå Pt è Cu îïðåäå�*E-mail: omkras�mail.ru

ëÿëèñü â ðàáîòàõ [4; 5℄ èç ñîîòíîøåíèé ¾íàïðÿæå�íèå�äå�îðìàöèÿ¿ (çàêîí �óêà), äå�îðìèðîâàííîåñîñòîÿíèå çàäàâàëîñü ñ ïîìîùüþ òåíçîðà áåñêîíå÷�íî ìàëûõ äå�îðìàöèé. Â ðàáîòàõ [6; 7℄ äëÿ íàõîæäå�íèÿ ÓÏ âòîðîãî ïîðÿäêà àëþìèíèÿ è âàíàäèÿ èñ�ïîëüçîâàëîñü ðàçëîæåíèå ñâîáîäíîé ýíåðãèè ïî êîì�ïîíåíòàì òåíçîðà êîíå÷íûõ äå�îðìàöèé.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ÓÏ òðåòüåãî è ÷åòâåðòîãî ïî�ðÿäêîâ ðÿäà âåùåñòâ ñ êóáè÷åñêîé ðåøåòêîé (Cu,Al, Au è Ag) ïðè àòìîñ�åðíîì äàâëåíèè ïðèâåäå�íû â ðàáîòå [8℄. ÓÏ íàõîäèëèñü èç ðàçëîæåíèÿ ñâî�áîäíîé ýíåðãèè ïî êîìïîíåíòàì òåíçîðà êîíå÷íûõäå�îðìàöèé Ëàãðàíæà. Ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ âû÷èñ�ëÿëàñü ìåòîäîì �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè. Àíàëîãè÷�íûé ðàñ÷åò ÓÏ òðåòüåãî ïîðÿäêà âàíàäèÿ â èíòåð�âàëå 0�800 �Ïà ïðîâåäåí â ðàáîòå [7℄.�àçíîîáðàçèå â ñïîñîáàõ âû÷èñëåíèÿ óïðóãèõïîñòîÿííûõ ñâÿçàíî ñ ðàçëè÷íûìè îïðåäåëåíèÿìèýòèõ âåëè÷èí (ñì., íàïðèìåð, [9�11℄). Â íåíàãðóæåí�íîì ñîñòîÿíèè âñå ýòè îïðåäåëåíèÿ äàþò äëÿ ÓÏâòîðîãî ïîðÿäêà îäíè è òå æå çíà÷åíèÿ. Îäíàêî âñëó÷àå íàãðóæåííîãî êðèñòàëëà âû÷èñëåíèÿ ïðèâî�äÿò ê ðàçëè÷íûì âåëè÷èíàì ýòèõ ïîñòîÿííûõ.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äàíî îïðåäåëåíèå óïðóãèõïîñòîÿííûõ n-ãî ïîðÿäêà (n � 2), ïðèãîäíîå äëÿîïèñàíèÿ óïðóãèõ ñâîéñòâ êàê íàãðóæåííîãî êðè�266



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 2 (8), 2012 Óïðóãèå ïîñòîÿííûå òâåðäûõ òåë : : :ñòàëëà, òàê è êðèñòàëëà â îòñóòñòâèå íàãðóçêè. Âêà÷åñòâå ïðèìåðà ðàññ÷èòàíû ÓÏ âòîðîãî è òðåòüå�ãî ïîðÿäêîâ ÎÖÊ-òàíòàëà â øèðîêîì èíòåðâàëå äàâ�ëåíèé. 2. ÓÏ�Ó�ÈÅ ÏÎÑÒÎßÍÍÛÅÍÀ��ÓÆÅÍÍÎ�Î Ê�ÈÑÒÀËËÀÑòàíäàðòíîå îïðåäåëåíèå óïðóãèõ ïîñòîÿííûõn-ãî ïîðÿäêà äàíî â ðàáîòå [11℄CTijkl::: = 1V0 � �nF��ij��kl : : :�T ;CSijkl::: = 1V0 � �nU��ij��kl : : :�S : (1)Çäåñü CTijkl::: è CSijkl::: � ñîîòâåòñòâåííî èçîòåðìè÷å�ñêèå è àäèàáàòè÷åñêèå ÓÏ n-ãî ïîðÿäêà (n � 2), F èU � ñîîòâåòñòâåííî ñâîáîäíàÿ è âíóòðåííÿÿ ýíåðãèèêðèñòàëëà, V0 � îáúåì â íåäå�îðìèðîâàííîì ñîñòî�ÿíèè; �ij � êîìïîíåíòû òåíçîðà êîíå÷íûõ äå�îðìà�öèé Ëàãðàíæà [12℄. Ïðîèçâîäíûå â (1) âû÷èñëÿþòñÿïðè ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðå T è ýíòðîïèè S. Åñëè�ki = �rk=�Ri, ãäå rk è Ri � äåêàðòîâû êîîðäèíàòûòî÷êè òåëà, ñîîòâåòñòâåííî, â äå�îðìèðîâàííîì èíåäå�îðìèðîâàííîì ñîñòîÿíèÿõ, òî�ij = 12(�ki�kj � Æij); (2)ãäå Æij � ñèìâîë Êðîíåêåðà (ïî ïîâòîðÿþùèìñÿ èí�äåêñàì çäåñü è â äàëüíåéøåì èäåò ñóììèðîâàíèå îò1 äî 3). Êîìïîíåíòû òåíçîðà �ij ìîæíî âûðàçèòü÷åðåç ãðàäèåíòû ñìåùåíèé uij = �ui=�Rj (ui == ri � Ri), â ðåçóëüòàòå �ij = uij + ukiukj=2 (âðà�ùåíèå êðèñòàëëà îòñóòñòâóåò). Åñëè êâàäðàòè÷íûìñëàãàåìûì ìîæíî ïðåíåáðå÷ü, ïîëó÷àåì òåíçîð áåñ�êîíå÷íî ìàëûõ äå�îðìàöèé uij .Óïðóãèå ïîñòîÿííûå (1) ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿþòóïðóãîå ïîâåäåíèå íåíàãðóæåííîãî êðèñòàëëà. Â íà�ãðóæåííîì ñîñòîÿíèè ýòè ïîñòîÿííûå íå ó÷èòûâà�þò ðàáîòó, êîòîðàÿ äîëæíà áûòü ñîâåðøåíà ïðî�òèâ âíåøíåé íàãðóçêè ñèëàìè, âûçâàííûìè äîïîë�íèòåëüíîé ìàëîé äå�îðìàöèåé �ij . Â ðàáîòàõ [13; 14℄ðàññìîòðåíû òàê íàçûâàåìûå ý��åêòèâíûå ÓÏ äëÿñëó÷àÿ ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ. Ýòè ïîñòîÿí�íûå ó÷èòûâàþò êàê èçìåíåíèå ñâîáîäíîé èëè âíó�òðåííåé ýíåðãèè êðèñòàëëà ïðè äå�îðìàöèè âáëè�çè èñõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè çàäàííîì äàâëåíèè P ,òàê è ðàáîòó ïðîòèâ ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿñèëàìè, îáóñëîâëåííûìè ýòîé äå�îðìàöèåé. Îáîá�ùàÿ ðåçóëüòàòû ýòèõ ðàáîò, èçîòåðìè÷åñêèå è àäèà�áàòè÷åñêèå óïðóãèå ïîñòîÿííûå ðàçëè÷íîãî ïîðÿä�

êà ìîæíî îïðåäåëèòü êàê ñîîòâåòñòâóþùèå ïðîèç�âîäíûå ïîòåíöèàëà �èááñà G èëè ýíòàëüïèè H ïîêîìïîíåíòàì òåíçîðà êîíå÷íûõ äå�îðìàöèé �ij ïðèçàäàííîé íàãðóçêå:~CTijkl::: = 1V0 � �nG��ij��kl : : :�T ;~CSijkl::: = � 1V0 �nH��ij��kl : : :�S ; (3)ãäå n � 2. ~CTijkl::: è ~CSijkl::: ïîëíîñòüþ îïèñûâà�þò óïðóãîå ïîâåäåíèå êðèñòàëëà ïðè ïðîèçâîëüíîìíàãðóæåíèè. Â ñëó÷àå ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿG = F + PV , H = U + PV . Â îòñóòñòâèå íàãðóçêèîïðåäåëåíèÿ (3) ñîâïàäàþò ñ (1). Àíàëîãè÷íîå ñîîò�íîøåíèå äëÿ èçîòåðìè÷åñêèõ ÓÏ âòîðîãî ïîðÿäêàïðèâåäåíî â [15; 16℄.Âåëè÷èíû ~Cijkl::: îïðåäåëÿþòñÿ íå òîëüêî ìåæ�àòîìíûì âçàèìîäåéñòâèåì, íî è íåïîñðåäñòâåííîïðèëîæåííîé íàãðóçêîé è, â îòëè÷èå îò ïîñòîÿííûõ(1), îáëàäàþò ïîëíîé �îéãòîâñêîé ñèììåòðèåé ê ïå�ðåñòàíîâêå èíäåêñîâ òîëüêî ïðè ãèäðîñòàòè÷åñêîìäàâëåíèè (ïðè äðóãèõ âèäàõ íàãðóçêè òàêîé ñèììåò�ðèè íåò) [12℄. Êðîìå òîãî, äëÿ íèõ ñîîòíîøåíèÿ Êî�øè âûïîëíÿòüñÿ íå ìîãóò, ïîñêîëüêó ýòè ïîñòîÿí�íûå âêëþ÷àþò â ñåáÿ âíåøíþþ íàãðóçêó. Êàê ñëå�äóåò èç ðàáîòû [12℄, ïðè èñïîëüçîâàíèè ÓÏ âòîðîãîïîðÿäêà ~Cijkl óðàâíåíèå Êðèñòî��åëÿ, îïðåäåëÿþ�ùåå ñêîðîñòü çâóêîâûõ âîëí â êðèñòàëëå, èìååò îäè�íàêîâûé âèä êàê äëÿ íåíàãðóæåííîãî, òàê è íàãðó�æåííîãî êðèñòàëëîâ. Òî æå îòíîñèòñÿ è ê óñëîâèÿìóñòîé÷èâîñòè êðèñòàëëà [7℄, à òàêæå ê ñîîòíîøåíèþ¾íàïðÿæåíèå�äå�îðìàöèÿ¿ [12; 17℄: â îáîèõ ñëó÷àÿõîíè èìåþò îäèíàêîâûé âèä.Ïîëüçóÿñü ñîîòíîøåíèåì (3), íàéäåì âûðàæåíèåäëÿ èçîòåðìè÷åñêèõ ÓÏ âòîðîãî�÷åòâåðòîãî ïîðÿä�êîâ ïðè ãèäðîñòàòè÷åñêîì äàâëåíèè. Èçìåíåíèå ïî�òåíöèàëà �èááñà ïðè äå�îðìàöèè �ij ïðè äàâëåíèèP è òåìïåðàòóðå T íà åäèíèöó îáúåìà â íåäå�îðìè�ðîâàííîì ñîñòîÿíèè ðàâíî�GV0 = �FV0 + P �VV0 : (4)Çäåñü�G = G(P; T; �)�G(P; T; 0), �F = F (P; T; �)�� F (P; T; 0), �V = V � V0 � èçìåíåíèå îáúåìàâ ðåçóëüòàòå äå�îðìàöèè, çàäàííîé êîìïîíåíòàìèòåíçîðà êîíå÷íûõ äå�îðìàöèé Ëàãðàíæà �ij . �àç�ëîæèì �G è �F â ðÿä ïî �ij äî ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêàâêëþ÷èòåëüíî:�GV0 = 12 ~Cijkl�ij�kl + 16 ~Cijklmn�ij�kl�mn ++ 124 ~Cijklmnpq�ij�kl�mn�pq : (5)267



Î. Ì. Êðàñèëüíèêîâ, Þ. Õ. Âåêèëîâ, È. Þ. Ìîñÿãèí ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 2 (8), 2012Òàáëèöà 1. Ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ~C��::: è C��:::~C�� ~C�� ~C��Æ~C11 = C11 � P ~C111 = C111 + 3P ~C1111 = C1111 � 15P ~C1255 = C1255 + P~C112 = C112 � P ~C1112 = C1112 + 3P ~C1266 = C1266 � P~C12 = C12 + P ~C123 = C123 + P ~C1122 = C1122 + P ~C1456 = C1456 � P~C144 = C144 � P ~C1123 = C1123 � P ~C4444 = C4444 � 3P~C44 = C44 � P ~C155 = C155 + P ~C1144 = C1144 + P ~C4455 = C4455 � P~C456 = C456 + P ~C1155 = C1155 � 3PÒàáëèöà 2. Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ è óïðóãèå ïîñòîÿííûå òàíòàëàV0, �A3 P ,�Ïà ~C11,�Ïà ~C12,�Ïà ~C44,�Ïà � ~C111,�Ïà � ~C112,�Ïà � ~C123,�Ïà � ~C144,�Ïà � ~C155,�Ïà � ~C456,�Ïà18.80 �4:82 238.5 144.5 63.48 2258 664.9 32.9 407.8 308.9 152.117.97 3.87 285.4 172.0 72.58 2632 741.0 27.6 467.9 332.2 206.116.38 26.82 393.5 239.4 91.44 3374 938.8 47.9 618.7 395.6 362.614.90 59.43 530.6 330.8 111.4 3904 1307 � 838.7 588.5 601.313.50 105.3 699.1 458.57 127.4 � 2043 � 1274 1110 962.612.19 169.6 900.5 648.3 160.7 6491 2571 � 1780 1759 143710.98 262.1 1333 909.7 272.0 12774 2977 601.2 2362 2259 21309.84 398.3 1885 1256 422.5 16981 3424 1839 3049 3163 30348.79 597.1 2606 1803 620.3 21365 5125 2512 4244 4346 4192Â (5) ëèíåéíûé ÷ëåí ðàçëîæåíèÿ îòñóòñòâóåò, ïî�ñêîëüêó ñèñòåìà íàõîäèòñÿ â ðàâíîâåñèè:�FV0 = �P�ii+ 12 Cijkl�ij�kl+ 16 Cijklmn�ij�kl�mn++ 124 Cijklmnpq�ij�kl�mn�pq : (6)Òàê êàê �V=V0 = J � 1, ãäå J = det j�ij j [12℄, âû�ðàçèì �ij ÷åðåç �ij , èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèå (2). Âðåçóëüòàòå, óäåðæèâàÿ ñëàãàåìûå äî ÷åòâåðòîãî ïî�ðÿäêà ïî �ij , ïîëó÷èì�ij = Æij + �ij � 12�ki�kj ++ 12�rk�ri�kj � 58�kj�mk�mn�ni: (7)Ïîäñòàíîâêà âûðàæåíèé äëÿ �G=V0 è �F=V0 â (4)ïîçâîëÿåò âûðàçèòü ÓÏ ~Cijkl::: ÷åðåç ïîñòîÿííûå

Áðàããåðà Cijkl::: è äàâëåíèå P . Êðèñòàëëû êóáè÷å�ñêîé ñèììåòðèè (ãðóïïû �43m, 432, 4m�3 2m ) èìåþò [12℄òðè íåçàâèñèìûå ÓÏ âòîðîãî ïîðÿäêà C�� , øåñòü ïî�ñòîÿííûõ òðåòüåãî ïîðÿäêà C�� è îäèííàäöàòü �÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà C��Æ. Óïðóãèå ïîñòîÿííûå äà�íû â îáîçíà÷åíèÿõ Ôîéãòà: �; �; : : : ïðèíèìàþò çíà�÷åíèÿ îò 1 äî 6 â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðàâèëîì: 11! 1,22 ! 2, 33 ! 3, 23 ! 4, 13 ! 5 è 12 ! 6. Ñîîòíî�øåíèÿ ìåæäó ~C��::: è ïîñòîÿííûìè Áðàããåðà C��:::ïðèâåäåíû â òàáë. 1.Â ðàáîòàõ [10; 12℄ ïîêàçàíî, ÷òî ÓÏ âòîðîãî ïî�ðÿäêà ~C�� ìîæíî òàêæå ïîëó÷èòü êàê âòîðûå ïðî�èçâîäíûå ñâîáîäíîé (èëè âíóòðåííåé) ýíåðãèè ïðèçàäàííîì äàâëåíèè P ïî êîìïîíåíòàì òåíçîðà áåñ�êîíå÷íî ìàëûõ äå�îðìàöèé uij . Íî ñèòóàöèÿ ñ ÓÏâòîðîãî ïîðÿäêà � èñêëþ÷åíèå, ñâÿçàííîå ñ òåì, ÷òîâ âûðàæåíèè äëÿ �ij ïîìèìî ëèíåéíîãî ïî uij ñëàãà�åìîãî èìååòñÿ è êâàäðàòè÷íîå. Äëÿ ÓÏ ~C��::: ïðè268



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 2 (8), 2012 Óïðóãèå ïîñòîÿííûå òâåðäûõ òåë : : :

0 200 400 600 0 200 400 600P; �Ïà P; �Ïà0500100015002000
0200400600800~B; �Ïà ~C0; ~C44; �Ïààà á

Çàâèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ P îáúåìíîãî ìîäóëÿ ~B = � ~C11 + 2 ~C12� =3 � a è ñäâèãîâûõ óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ~C0 = � ~C11 � ~C12� =2 è ~C44 � á; ~C0 � êâàäðàò, ~C44 � òðåóãîëüíèên � 3 ïîäîáíàÿ ñèòóàöèÿ íå èìååò ìåñòà. Ïîýòî�ìó öåëåñîîáðàçíî äëÿ ðàñ÷åòà ~C��::: ëþáîãî ïîðÿäêà(n � 2) èñïîëüçîâàòü ðàçëîæåíèå ñâîáîäíîé ýíåð�ãèè ïî êîìïîíåíòàì òåíçîðà êîíå÷íûõ äå�îðìàöèé(6). Ëèíåéíûé ÷ëåí ðàçëîæåíèÿ îïðåäåëÿåò âåëè÷è�íó äàâëåíèÿ, ÷ëåíû áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà � ñîîò�âåòñòâóþùèå óïðóãèå ïîñòîÿííûå C��::: (ÓÏ Áðàããå�ðà), êîòîðûå îïðåäåëÿþòñÿ òîëüêî ìåæàòîìíûì âçà�èìîäåéñòâèåì. Çàòåì ñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèé, ïðè�âåäåííûõ â òàáë. 1, íàõîäÿòñÿ ~C��::: íóæíîãî ïîðÿä�êà. 3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÀ È ÈÕÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÂ êà÷åñòâå ïðèìåðà èñïîëüçîâàíèÿ ïîëó÷åííûõñîîòíîøåíèé ìû ðàññ÷èòàëè óïðóãèå ïîñòîÿííûåòàíòàëà â èíòåðâàëå äàâëåíèé 0�600 �Ïà ïðè T = 0(îòñóòñòâóåò ðàçëè÷èå ìåæäó èçîòåðìè÷åñêèìè èàäèàáàòè÷åñêèìè ÓÏ). Èñõîäíîå íàïðÿæåííîå ñî�ñòîÿíèå êðèñòàëëà çàäàâàëîñü âåëè÷èíîé àòîìíîãîîáúåìà V0. Äëÿ êàæäîãî òàêîãî ñîñòîÿíèÿ ðàññìàò�ðèâàëèñü ðàçëè÷íûå âàðèàíòû äå�îðìèðîâàíèÿ ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, âçÿòûå èç ðàáîòû [8℄. Âåêòîðûðåøåòêè â äå�îðìèðîâàííîì ñîñòîÿíèè îïðåäåëÿ�þòñÿ ñîîòíîøåíèåì ri = �ijRj , ãäå ãðàäèåíò äå��îðìàöèè �ij âûðàæàåòñÿ ÷åðåç êîìïîíåíòû òåí�çîðà êîíå÷íûõ äå�îðìàöèé Ëàãðàíæà ñ ïîìîùüþ(7). Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ÎÖÊ-òàíòàëà ïðè ðàçëè÷íûõçíà÷åíèÿõ V0 è äå�îðìàöèè �ij âû÷èñëÿëàñü ìåòî�

äîì �óíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (ðåàëèçà�öèÿ ñ ïîìîùüþ ïàêåòà VASP) [18℄. Âû÷èñëåíèÿ ïðî�âîäèëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì PAW-ïîòåíöèàëîâ [19℄,îáìåííî-êîððåëÿöèîííûå ý��åêòû ó÷èòûâàëèñü âïðèáëèæåíèè GGA�PBE [20℄. Äàâëåíèå è ÓÏ C��:::íàõîäèëèñü ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ (21òî÷êà ñ øàãîì �0:005) èç óðàâíåíèÿ ðåãðåññèè â ñî�îòâåòñòâèè ñ (6).�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ è ÓÏâòîðîãî è òðåòüåãî ïîðÿäêîâ òàíòàëà ïðèâåäåíû âòàáë. 2 è íà ðèñóíêå. Çíà÷åíèÿ âñåõ ÓÏ âòîðîãîïîðÿäêà, ñîîòâåòñòâóþùèå P = 0, è íà÷àëüíûé íà�êëîí çàâèñèìîñòåé ~C��::: îò P õîðîøî ñîãëàñóþòñÿñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïîëó÷åííûìè èçèçìåðåíèé ñêîðîñòè çâóêà ïðè êîìíàòíîé òåìïåðà�òóðå è íåáîëüøèõ äàâëåíèÿõ (ñì. [2℄). Êðîìå òîãî,â ðàññìîòðåííîì äèàïàçîíå äàâëåíèé (0�600 �Ïà)íàøè ðåçóëüòàòû ïî ÓÏ âòîðîãî ïîðÿäêà ïðàêòè�÷åñêè ñîâïàäàþò ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè âåëè÷èíàìè,íàéäåííûìè â ðàáîòå [2℄ êàê âòîðûå ïðîèçâîäíûåîò ýíåðãèè ïî êîìïîíåíòàì òåíçîðà áåñêîíå÷íî ìà�ëûõ äå�îðìàöèé uij . Íåáîëüøîå ñìÿã÷åíèå ñäâèãî�âûõ ÓÏ ~C 0 = � ~C11 � ~C12� =2 è ~C44 â èíòåðâàëå äàâ�ëåíèé 100�200 �Ïà (ñì. ðèñóíîê) òàêæå îòìå÷åíî âðàáîòå [2℄.Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ (ñì. ñòîëáöû 1 è 2) ñîãëàñó�åòñÿ ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è òå�îðåòè÷åñêèìè äàííûìè, ïðèâåäåííûìè â ðàáîòå [2℄.Äàííûå ïî ÓÏ òðåòüåãî ïîðÿäêà òàíòàëà â ëèòåðà�òóðå îòñóòñòâóþò.269



Î. Ì. Êðàñèëüíèêîâ, Þ. Õ. Âåêèëîâ, È. Þ. Ìîñÿãèí ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 2 (8), 2012Ñëåäóåò åùå îòìåòèòü, ÷òî ñîîòíîøåíèÿ Êîøèäëÿ áðàããåðîâñêèõ óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ (1) (C12 == C44, C112 = C155, C123 = C144 = C456) ïðè P = 0â ñëó÷àå òàíòàëà íå âûïîëíÿþòñÿ: C12=C44 = 2:4,C112=C155 = 2:2, C144=C456 = 2:8. Íî ñ óâåëè÷åíèåìäàâëåíèÿ ñèòóàöèÿ ìåíÿåòñÿ. Ïðè P � 600 �Ïà ýòèîòíîøåíèÿ ðàâíû ñîîòâåòñòâåííî 0.98, 0.92 è 0.76.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÄàíî îïðåäåëåíèå èçîòåðìè÷åñêèõ è àäèàáàòè÷å�ñêèõ ÓÏ n-ãî ïîðÿäêà (n � 2), êîòîðûå ïîëíîñòüþîïðåäåëÿþò óïðóãîå ïîâåäåíèå êðèñòàëëà ïðè ïðî�èçâîëüíîé íàãðóçêå. Äëÿ êðèñòàëëîâ êóáè÷åñêîéñèììåòðèè â ñëó÷àå ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿíàéäåíû âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå ýòè âåëè÷èíû ñáðàããåðîâñêèìè ÓÏ ñîîòâåòñòâóþùåãî ïîðÿäêà. Ïî�ëó÷åííûå ñîîòíîøåíèÿ èñïîëüçîâàíû äëÿ ðàñ÷åòàâ ðàìêàõ òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè óðàâíå�íèÿ ñîñòîÿíèÿ è ÓÏ âòîðîãî è òðåòüåãî ïîðÿäêîâÎÖÊ-òàíòàëà â èíòåðâàëå äàâëåíèé 0�600 �Ïà. �å�çóëüòàòû ðàñ÷åòà ñîãëàñóþòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâäðóãèõ àâòîðîâ ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ èÓÏ âòîðîãî ïîðÿäêà.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�ÔÔÈ (ãðàíòû ��10-02-00156, 10-02-00194).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Þ. Õ. Âåêèëîâ, Î. Ì. Êðàñèëüíèêîâ, ÓÔÍ 176, 883(2006).2. M. Foata-Prestavoine, G. Robert, M.-H. Nadal et al.,Phys. Rev. B 76, 104104 (2007).3. L. Koi, Y. Ma, A. R. Oganov et al., Phys. Rev. B 77,214101 (2008).

4. E. Menendez-Proupin and Anil K. Singh, Phys. Rev.B 76, 054117 (2007).5. B. Li-Gang and L. Jing, Chinese Phys. Lett. 27, 036403(2010).6. G. V. Sin'ko and N. A. Smirnov, J. Phys.: Condens.Matter 14, 6989 (2002).7. Î. Ì. Êðàñèëüíèêîâ, Þ. Õ. Âåêèëîâ, Ý. È. Èñàåâ èäð., ÆÝÒÔ 139, 281 (2011).8. H. Wang and M. Li, Phys. Rev. B 79, 224102 (2009).9. Ë. Ä. Ëàíäàó, È. Ì. Ëè�øèö, Òåîðèÿ óïðóãîñòè,Íàóêà, Ìîñêâà (1965).10. �. Ëåéá�ðèä, Â. Ëþäâèã, Òåîðèÿ àíãàðìîíè÷åñêèõý��åêòîâ â êðèñòàëëàõ, Èçä-âî èíîñòð. ëèò., Ìîñê�âà (1963) [G. Leibfried and W. Ludwig, Sol. St. Phys.12, 275 (1961)℄.11. K. Brugger, Phys. Rev. 133, A1611 (1964).12. D. C. Wallae, Sol. St. Phys. 25, 301 (1970).13. R. Ramji Rao and A. Padmaja, J. Appl. Phys. 64, 3320(1988).14. D. J. Dunstan, S. H. B. Bosher, and J. R. Downes,Appl. Phys. Lett. 80(15), 2672 (2002).15. P. M. Marus, H. Ma, and S. L. Qiu, J. Phys.: CondensMatter 14, L525 (2002).16. P. M. Marus and S. L. Qiu, J. Phys.: Condens. Matter21, 115401 (2009).17. G. V. Sin'ko, Phys. Rev. B 77, 104118 (2008).18. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 47, 558 (1993).19. G. Kresse and D. Joubert, Phys. Rev. B 59, 1758(1999).20. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.Lett. 77, 3865 (1996); 78, 1396 (1997).

270


