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ÄÈÍÀÌÈÊÀ ÏÀ�ÀÌÅÒ�À ÏÎ�ßÄÊÀ È ÏÎÒÅÍÖÈÀËÂÎÄÎ�ÎÄÍÎÉ ÑÂßÇÈ Â ÑÅ�ÍÅÒÎÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÎÌÊ�ÈÑÒÀËËÅ ÄÊÄÔÂ. À. Àáàëìàñîâ *, À. Ì. Ïóãà÷�åâ, Í. Â. ÑóðîâöåâÈíñòèòóò àâòîìàòèêè è ýëåêòðîìåòðèè Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê630090, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28 èþíÿ 2012 ã.Â ðàìêàõ ïñåâäîñïèíîâîé ìîäåëè êðèñòàëëà KD2PO4 â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ âðåìÿ ðåëàêñàöèèñðåäíåãî ïñåâäîñïèíà (ïàðàìåòðà ïîðÿäêà) çàâèñèò îò ýíåðãèè àêòèâàöèè ïðîöåññà ïåðåñêîêà äåéòðîíàìåæäó äâóìÿ ìèíèìóìàìè ïîòåíöèàëà íà âîäîðîäíîé ñâÿçè, ñðåäíåãî ðàâíîâåñíîãî çíà÷åíèÿ ïñåâäî-ñïèíà è äèýëåêòðè÷åñêîé âîñïðèèì÷èâîñòè. Âû÷èñëÿÿ ñðåäíèé ðàâíîâåñíûé ñïèí è âîñïðèèì÷èâîñòü âðàìêàõ ÷åòûðåõ÷àñòè÷íîãî êëàñòåðíîãî ïðèáëèæåíèÿ è äåëàÿ ïîäãîíêó äàííûõ äëÿ øèðèíû öåíòðàëüíî-ãî ïèêà èç ýêñïåðèìåíòà ïî êîìáèíàöèîííîìó ðàññåÿíèþ ñâåòà, ìû äåëàåì îöåíêó ÷èñëåííîãî çíà÷åíèÿýíåðãèè àêòèâàöèè. Ïðè òåõ æå çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ ìåòîäà êëàñòåðîâ õîðîøåå ñîãëàñèå äëÿ îáðàòíîãîâðåìåíè ðåëàêñàöèè íàáëþäàåòñÿ ñ äàííûìè óëüòðàçâóêîâûõ èçìåðåíèé.DOI: 10.7868/S00444510130201191. ÂÂÅÄÅÍÈÅÊðèñòàëë KH2PO4 (ÊÄÔ) è åãî äåéòåðèðîâàí�íûé èçîòîïîëîã KD2PO4 (ÄÊÄÔ), îáëàäàÿ øèðî�êèì ñïåêòðîì ïðàêòè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé, îäíîâðå�ìåííî ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé óíèêàëüíóþ áàçó äëÿ�óíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé êàê ñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêèõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ [1℄, òàê è âîäîðîä�íîé ñâÿçè, îïðåäåëÿþùåé ñâîéñòâà ðàçíîîáðàçíûõâåùåñòâ îò âîäû äî áèîìîëåêóë [2℄. Â ðàáîòå [3℄ìû ïîêàçàëè, ÷òî òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñòà�òè÷åñêîé äèýëåêòðè÷åñêîé âîñïðèèì÷èâîñòè, ïîëó�÷åííîé èç àìïëèòóäû öåíòðàëüíîãî ïèêà â ýêñïåðè�ìåíòå ïî êîìáèíàöèîííîìó ðàññåÿíèþ ñâåòà (Ê�Ñ)â êðèñòàëëå ÄÊÄÔ [4℄, óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñû�âàåòñÿ â ðàìêàõ ïñåâäîñïèíîâîé ìîäåëè â ÷åòûðåõ�÷àñòè÷íîì êëàñòåðíîì ïðèáëèæåíèè, à èç ïîäãîí�êè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ â øèðîêîì äèàïà�çîíå òåìïåðàòóð ïîëó÷èëè ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ýíåð�ãåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ïðèáëèæåíèÿ êëàñòåðîâ. Âäàííîé ðàáîòå ìû ðàññìàòðèâàåì äèíàìèêó ïàðà�ìåòðà ïîðÿäêà â êðèñòàëëå ÄÊÄÔ â êëàñòåðíîìïðèáëèæåíèè è, èñïîëüçóÿ ïàðàìåòðû ïðèáëèæåíèÿêëàñòåðîâ èç ðàáîòû [3℄, ñðàâíèâàåì ðåçóëüòàòû äëÿ*E-mail: abalmassov�iae.nsk.su

îáðàòíîãî âðåìåíè ðåëàêñàöèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè äàííûìè äëÿ øèðèíû öåíòðàëüíîãî ïèêà èç ýêñ�ïåðèìåíòà ïî Ê�Ñ â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð[4℄ è ñ äàííûìè óëüòðàçâóêîâûõ èçìåðåíèé â îêðåñò�íîñòè �àçîâîãî ïåðåõîäà [5℄.Ñ òî÷êè çðåíèÿ ìèêðîñêîïè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ñå�ãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà â êðèñòàë�ëàõ ñåìåéñòâà K(H1�xDx)2PO4, íàèáîëüøåå ïðèçíà�íèå íà ñåãîäíÿøíèé äåíü ïîëó÷èëà ïñåâäîñïèíîâàÿìîäåëü, â ðàìêàõ êîòîðîé �àçîâûé ïåðåõîä ïðîèñ�õîäèò âñëåäñòâèå óïîðÿäî÷åíèÿ ïðîòîííîé ïîäñè�ñòåìû. Ïðè ýòîì êàæäîìó èç äâóõ óñòîé÷èâûõ ïî�ëîæåíèé ïðîòîíà (äåéòðîíà) íà âîäîðîäíîé ñâÿçèñîîòâåòñòâóåò îïðåäåëåííîå çíà÷åíèå ïñåâäîñïèíà�z , +1 èëè �1, è ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû ïðèíèìàåòèçèíãîâñêèé âèä [6, 7℄. Êîíêóðèðóþùèå âçàèìîäåé�ñòâèÿ áëèæàéøèõ ïñåâäîñïèíîâ íå ìîãóò áûòü ó÷òå�íû â ðàìêàõ ïðîñòîé òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ è òðåáó�þò áîëåå äåòàëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ. Êëàñòåðíîå ïðè�áëèæåíèå, êàê ìîäè�èêàöèÿ òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ,âî ìíîãîì ñïðàâëÿåòñÿ ñ ýòîé çàäà÷åé è ïîçâîëÿåòïîëó÷èòü õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí [3, 6℄.Äëÿ îïèñàíèÿ äèíàìèêè ïàðàìåòðà ïîðÿäêà(ñðåäíåãî ïñåâäîñïèíà) â êëàñòåðíîì ïðèáëèæåíèèâ îñíîâíîì ïðèìåíÿþòñÿ ìåòîäû, îñíîâàííûå íà èñ�ïîëüçîâàíèè êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ �ëàóáåðà [8℄322



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 2013 Äèíàìèêà ïàðàìåòðà ïîðÿäêà è ïîòåíöèàë : : :äëÿ ìîäåëè Èçèíãà (êðàòêèé îáçîð ïðåäñòàâëåí âðàáîòå [9℄). Íàäî îòìåòèòü, ÷òî ïîäîáíûå âû÷èñëå�íèÿ ïðåäñêàçûâàþò íåñêîëüêî âðåìåí ðåëàêñàöèèâ çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíû ðàññìàòðèâàåìîãîêëàñòåðà, îäíî èç êîòîðûõ èñïûòûâàåò êðèòè÷åñêîåçàìåäëåíèå [10℄. Ýòî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïåðâîíà÷àëüíûìóòâåðæäåíèåì î òîì, ÷òî ãàóññîâî ðàñïðåäåëåíèåâðåìåí ðåëàêñàöèè óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâà�åò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äèýëåêòðè÷åñêèõèçìåðåíèé [11℄. Îäíàêî ïîñëåäóþùèå èçìåðåíèÿ,íàïðèìåð,  ðàçðåøåíèåì ïî âðåìåíè èíòåíñèâíîñòèñèãíàëà âûíóæäåííîãî Ê�Ñ [12, 13℄, óêàçûâàþò íàåäèíñòâåííîå âðåìÿ ðåëàêñàöèè. Â äàííîé ðàáîòåäëÿ îïèñàíèÿ äèíàìèêè ïàðàìåòðà ïîðÿäêà â êðè�ñòàëëå ÄÊÄÔ ìû èñïîëüçóåì �îðìóëó äëÿ âðåìåíèðåëàêñàöèè, ïîëó÷åííóþ â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãîïîëÿ, ïðè ýòîì òåðìîäèíàìè÷åñêèå âåëè÷èíû, îòêîòîðûõ çàâèñèò âðåìÿ ðåëàêñàöèè, âû÷èñëÿåì â÷åòûðåõ÷àñòè÷íîì êëàñòåðíîì ïðèáëèæåíèè.2. ÒÅÎ�Èß�àññìîòðèì äâèæåíèå äåéòðîíà â äâóõìèíèìóì�íîì ïîòåíöèàëå â îòñóòñòâèå òóííåëèðîâàíèÿ ìåæ�äó ìèíèìóìàìè ïîäîáíî [7, 14℄. Ïóñòü n � âåðîÿò�íîñòü çàïîëíåíèÿ ïîòåíöèàëüíîãî ìèíèìóìà ðÿäîìñ âåðøèíîé �îñ�àòíîé ãðóïïû, w+, w� � âåðîÿò�íîñòè ïåðåñêîêà ìåæäó äâóìÿ ìèíèìóìàìè, òîãäàóðàâíåíèå áàëàíñà äëÿ çàïîëíåíèÿ ìèíèìóìà âûãëÿ�äèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:dndt = �w�n+ w+(1� n): (1)Îïðåäåëÿÿ ñðåäíåå çíà÷åíèå ïñåâäîñïèíà êàê� = 2n � 1, èç óðàâíåíèÿ (1) ïîëó÷àåì óðàâíåíèåäèíàìèêè äëÿ ñðåäíåãî ñïèíà:d�dt = ��(w� + w+) + (w+ � w�): (2)Â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ âçàèìîäåé�ñòâèå i-ãî ïñåâäîñïèíà ñ îñòàëüíûìè ñïèíàìè â ãà�ìèëüòîíèàíå îïèñûâàåòñÿ ñëàãàåìûìĤ inti = �'�̂zi ;ãäå �̂zi � ìàòðèöà Ïàóëè, ñîîòâåòñòâóþùàÿ îïåðàòî�ðó i-ãî ïñåâäîñïèíà, '(�) � ý��åêòèâíîå ñðåäíåå ïî�ëå, ñîçäàâàåìîå îêðóæàþùèìè ñïèíàìè è çàâèñÿùååîò �, êîòîðîå â êëàñòåðíîì ïðèáëèæåíèè îïðåäåëÿ�åòñÿ èç óñëîâèÿ ñàìîñîãëàñîâàíèÿ: ðàâåíñòâà ñðåä�íåãî çíà÷åíèÿ ñïèíà â ý��åêòèâíîì ñðåäíåì ïîëå è

à á â
�èñ. 1. Ïîòåíöèàë âîäîðîäíîé ñâÿçè â ÄÊÄÔ: âïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ ïðè ðàçíîñòè ýíåðãèè2' ìåæäó äâóìÿ ìèíèìóìàìè (a), ïðè äâèæåíèèäåéòðîíà ñ îáðàçîâàíèåì äâóõ çàðÿäîâûõ ãðóïï, ÷å-ìó ñîîòâåòñòâóåò ðàçíîñòü ýíåðãèè 2! ìåæäó äâóìÿìèíèìóìàìè (á ), ïðè äè��óçèè ïîëîæèòåëüíî çà-ðÿæåííîé ãðóïïû (â) [16℄âíóòðè êëàñòåðà [6, 15℄. Ïóñòü âåðîÿòíîñòü ïåðåõî�äîâ ìåæäó ìèíèìóìàìè ïîòåíöèàëà (ðèñ. 1a) ñîîò�âåòñòâóåò àêòèâàöèîííîìó çàêîíów� = � exp(��(Ea � '));ãäå � � íåêîòîðàÿ ïîñòîÿííàÿ, Ea � ýíåðãèÿ àêòè�âàöèè ïåðåñêîêà äåéòðîíà ÷åðåç ïîòåíöèàëüíûé áà�ðüåð â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ ïðè ' = 0, � == 1=T � îáðàòíàÿ òåìïåðàòóðà â ýíåðãåòè÷åñêèõåäèíèöàõ. Òîãäà ïåðåïèøåì óðàâíåíèå (2) â âèäåd�dt = �T h�' (th�'� �) ; (3)ãäå �T = 2�e��Ea :Óðàâíåíèå (3) îòëè÷àåòñÿ îò àíàëîãè÷íîãî óðàâ�íåíèÿ â ðàáîòå [14℄ òåì, ÷òî ñîäåðæèò ý��åêòèâíîåñðåäíåå ïîëå '(�) îáùåãî âèäà. Çàâèñèìîñòü ïîëÿ 'îò íåðàâíîâåñíîãî ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ñïèíà � â êëà�ñòåðíîì ïðèáëèæåíèè ìîæíî íàéòè â ðàìêàõ ïîäõî�äà, ïðèìåíÿåìîãî â ðàáîòå [17℄.�àâíîâåñíîå çíà÷åíèå ñïèíà îïðåäåëÿåòñÿ èçóðàâíåíèÿ �0 = th �'(�0), êîòîðîå ïîëó÷àåòñÿ èç (3)ïðè d�=dt = 0. Äèíàìèêà ìàëûõ �ëóêòóàöèé ñðåä�íåãî ñïèíà îòíîñèòåëüíî ðàâíîâåñíîãî çíà÷åíèÿ,~� = � � �0, ïîëó÷àåòñÿ èç (3) â ëèíåéíîì ïðèáëè�æåíèè ïî ~� è îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèåì ðåëàêñàöèîí�íîãî òèïà d~�dt = � ~�� (4)ñ îáðàòíûì âðåìåíåì ðåëàêñàöèè��1 = �T (1��20)�1=2 1���d'd���=�0 (1��20)! : (5)323 8*



Â. À. Àáàëìàñîâ, À. Ì. Ïóãà÷�åâ, Í. Â. Ñóðîâöåâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 2013Ó÷èòûâàÿ ñîîòíîøåíèå ìåæäó ïîëÿðèçàöèåé Pè ñðåäíèì çíà÷åíèåì ïñåâäîñïèíà, P = p�=�D, ãäåp � ý��åêòèâíûé äèïîëüíûé ìîìåíò, �D � îáúåì,ïðèõîäÿùèéñÿ íà îäèí äåéòðîí, è äè��åðåíöèðóÿïî ýëåêòðè÷åñêîìó ïîëþ E óðàâíåíèå äëÿ ðàâíîâåñ�íîãî çíà÷åíèÿ ñïèíà âî âíåøíåì ýëåêòðè÷åñêîì ïî�ëå, �E = th�('(�E)+pE), ïîëó÷àåì âûðàæåíèå äëÿäèýëåêòðè÷åñêîé âîñïðèèì÷èâîñòè [18℄� = p�D �d�EdE �E=0 == p2�D �(1� �20)�1� � d'd�0 (1� �20)��1 : (6)Èç ñîïîñòàâëåíèÿ óðàâíåíèé (5) è (6) äåëàåì âû�âîä î òîì, ÷òî îáðàòíîå âðåìÿ ðåëàêñàöèè âûðàæà�åòñÿ ÷åðåç ðàâíîâåñíîå ñðåäíåå çíà÷åíèå ñïèíà èîáðàòíóþ äèýëåêòðè÷åñêóþ âîñïðèèì÷èâîñòü:��1 = �T p2�D �(1� �20)1=2��1: (7)Åñëè ïàðàìåòð äàëüíîäåéñòâèÿ ïðèáëèæåíèÿêëàñòåðîâ  ðàâåí íóëþ, òî âûðàæåíèÿ äëÿ ñðåäíåãîñïèíà è äèýëåêòðè÷åñêîé âîñïðèèì÷èâîñòè ìîæíîíàïèñàòü â àíàëèòè÷åñêîé �îðìå [3℄ è �îðìóëà (7)ïðèíèìàåò âèä��1 = �T (1�K) �(1�K)2 � 4L2�2L(1�K2 + 8L2) ; T < T; (8)��1 = �T K + 2L� 12(L+ 1) ; T > T; (9)ãäå L = e��!; K = 2e��" + e��(4!�"); (10)", ! � ýíåðãèÿ ïåðâîãî âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ�îñ�àòíîé ãðóïïû ñ íóëåâîé ïîëÿðèçàöèåé (òàê íà�çûâàåìîé ãðóïïû Ñëàòåðà) è îäíîçàðÿäîâîãî ñîñòî�ÿíèÿ �îñ�àòíîé ãðóïïû (ãðóïïû Òàêàãè) ñîîòâåò�ñòâåííî [6, 7℄.Ñîãëàñíî ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè êðèñòàëëàÊÄÔ äèíàìèêà ïàðàìåòðà ïîðÿäêà îêàçûâàåòñÿ âîç�ìîæíîé òîëüêî ïðè íàëè÷èè çàðÿäîâûõ êîí�èãóðà�öèé �îñ�àòíûõ ãðóïï [18, 19℄ (ðèñ. 1â), ÷òî áûëî ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî ïîäòâåðæäåíî â ðàáîòå [20℄. ×èñëîòàêèõ ãðóïï â ïàðà�àçå ïðîïîðöèîíàëüíî exp(��!),â ñîîòâåòñòâèè ñ ÷åì â ðàáîòàõ [18, 21℄ óòâåðæäà�ëîñü, ÷òî è âðåìÿ ðåëàêñàöèè äîëæíî áûòü ïðîïîð�öèîíàëüíî ýòîìó ìíîæèòåëþ ñ ÷èñëåííûì çíà÷åíè�åì ïàðàìåòðà ! � 900 K [18℄. Âðåìÿ ïåðåñêîêà ïðî�òîíà ìåæäó �îñ�àòíûìè ãðóïïàìè ïðè ýòîì ñ÷è�òàëîñü íå çàâèñÿùèì îò òåìïåðàòóðû (è âåëè÷èíû

ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà), êàê è â ðàáîòàõ [5; 10; 19℄.Ïðè èñïîëüçîâàíèè àêòèâàöèîííîãî çàêîíà äëÿ ïå�ðåñêîêà ïðîòîíà íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü, ÷òî âûñîòàáàðüåðà â ñèììåòðè÷íîì äâóõìèíèìóìíîì ïîòåíöè�àëå äëÿ ãðóïï Òàêàãè (ðèñ. 1â) óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè�÷åíèåì ïàðàìåòðà ! ñîãëàñíî �îðìóëå (Ea�!). Òà�êèì îáðàçîì, âðåìÿ ðåëàêñàöèè ïîëÿðèçàöèè îêàçû�âàåòñÿ ïðîïîðöèîíàëüíûì ïðîèçâåäåíèþ äâóõ ýêñ�ïîíåíò exp(��!) exp(��(Ea � !)) èëè â êîíå÷íîìñ÷åòå exp(��Ea) â ñîîòâåòñòâèè ñ óðàâíåíèåì (9).Òàêèì îáðàçîì, ðåçóëüòàòû ßÌ�-èçìåðåíèé â ïàðà��àçå [18℄ äàþò îöåíêó íå ïàðàìåòðà !, à âûñîòû ïî�òåíöèàëüíîãî áàðüåðà Ea � 900 K.3. ÊÈÍÅÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒ:Ñ�ÀÂÍÅÍÈÅ Ñ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÎÌÑîãëàñíî óðàâíåíèþ Ëàíäàó �Õàëàòíèêîâà ïðî�èçâîäíàÿ ïî âðåìåíè îò ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ïðîïîð�öèîíàëüíà ïðîèçâîäíîé îò òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïî�òåíöèàëà Ô ïî ïàðàìåòðó ïîðÿäêà ñ íåêîòîðûì êî�ý��èöèåíòîì ïðîïîðöèîíàëüíîñòè (êèíåòè÷åñêèìêîý��èöèåíòîì) � , d�=dt = ����=�� [22℄, ÷òîâ ëèíåéíîì ïðèáëèæåíèè ðàâíîñèëüíî óðàâíåíèþd~�=dt = ��(�2�=��2)~�. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî �2�=��2 == (p2=�D)��1 (ðàññìàòðèâàåì òåðìîäèíàìè÷åñêèéïîòåíöèàë â ðàñ÷åòå íà îäèí ñïèí), è ñðàâíèâàÿ ñóðàâíåíèÿìè (4), (7), ïîëó÷àåì âûðàæåíèå äëÿ êè�íåòè÷åñêîãî êîý��èöèåíòà:� = �T�(1� �20)1=2: (11)Ïðè �àçîâûõ ïåðåõîäàõ ïåðâîãî ðîäà ïàðàìåòðïîðÿäêà �0 èñïûòûâàåò ñêà÷îê, ÷òî, ñîãëàñíî (11),óêàçûâàåò íà îñîáåííîñòü êèíåòè÷åñêîãî êîý��èöè�åíòà � â òî÷êå ïåðåõîäà [5℄. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâîíåîáõîäèìî èìåòü â âèäó ïðè èñïîëüçîâàíèè �åíî�ìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè Ëàíäàó �Õàëàòíèêîâà, â êî�òîðîé îáû÷íî ïðåäïîëàãàåòñÿ àíàëèòè÷åñêàÿ çàâèñè�ìîñòü ýòîãî êîý��èöèåíòà îò òåìïåðàòóðû.Â ðàáîòå [5℄ ïðèâîäÿòñÿ äàííûå óëüòðàçâóêîâûõèçìåðåíèé â êðèñòàëëå ÄÊÄÔ (ïðè ñòåïåíè äåéòå�ðèðîâàíèÿ x � 0:84) îáðàòíîé äèýëåêòðè÷åñêîé âîñ�ïðèèì÷èâîñòè è îáðàòíîãî âðåìåíè ðåëàêñàöèè âîêðåñòíîñòè �àçîâîãî ïåðåõîäà â äèàïàçîíå òåìïå�ðàòóð îò (T� 2 Ê) äî (T+12 Ê) ïðè T = 205:6 Ê.Äàííûå ïîêàçûâàþò, ÷òî â îêðåñòíîñòè ïåðåõîäàîáðàòíàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü ïîä÷è�íÿåòñÿ çàêîíó ��1 = jT � T0j=C + onst, ñ îòíîøå�íèåì êîíñòàíò Êþðè �Âåéñà C â ïàðà- è ñåãíåòî�à�çå îêîëî 12.4. Çàâèñèìîñòü îò òåìïåðàòóðû îáðàò�íîãî âðåìåíè ðåëàêñàöèè ïðåäñòàâèìà â âèäå ��1 == bjT �Tj+onst, ñ îòíîøåíèåì êîý��èöèåíòîâ b â324



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 2013 Äèíàìèêà ïàðàìåòðà ïîðÿäêà è ïîòåíöèàë : : :ñåãíåòî- è ïàðà�àçå îêîëî 7.5. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òîýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå äëÿ îòíîøåíèÿ êèíåòè�÷åñêîãî êîý��èöèåíòà, � = ��1��D=p2, â ñåãíåòî-è ïàðà�àçå ñîñòàâëÿåò îêîëî 0.6, ÷òî, ñîãëàñíî (11),ñîîòâåòñòâóåò ñêà÷êó ïàðàìåòðà ïîðÿäêà � � 0:8.Ïîñëåäíåå çíà÷åíèå, â ñâîþ î÷åðåäü, áëèçêî ê ýêñ�ïåðèìåíòàëüíîìó çíà÷åíèþ � � 0:7 ïðè äàííîé ñòå�ïåíè äåéòåðèðîâàíèÿ [6℄, ÷òî ïîäòâåðæäàåò ñïðàâåä�ëèâîñòü �îðìóëû (11).4. ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÀß ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜÂ�ÅÌÅÍÈ �ÅËÀÊÑÀÖÈÈ: Ñ�ÀÂÍÅÍÈÅ ÑÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÎÌÑ ïîìîùüþ óðàâíåíèé (7), (8) ìû ïîäãîíÿëè ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî òåìïåðàòóðíîé çàâèñè�ìîñòè îáðàòíîãî âðåìåíè ðåëàêñàöèè ��1, ïîëó÷åí�íîãî èç øèðèíû öåíòðàëüíîãî ïèêà â ýêñïåðèìåí�òå ïî Ê�Ñ â êðèñòàëëå ÄÊÄÔ (ïðè ñòåïåíè äåé�òåðèðîâàíèÿ x � 0:8) [4℄ è èç óëüòðàçâóêîâûõ èç�ìåðåíèé [5℄. Ïðè ïîäãîíêå äàííûõ óëüòðàçâóêîâûõèçìåðåíèé ÷àñòîòó �T (3) áðàëè ïðè òåìïåðàòóðå�àçîâîãî ïåðåõîäà T, ò. å. ñ÷èòàëè ïîñòîÿííîé ââè�äó ìàëîñòè ðàññìàòðèâàåìîãî äèàïàçîíà òåìïåðà�òóð. Â êà÷åñòâå ýíåðãåòè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ïðèáëè�æåíèÿ êëàñòåðîâ (", !, ) èñïîëüçîâàëèñü ðåçóëüòà�òû ïîäãîíêè ñòàòè÷åñêîé äèýëåêòðè÷åñêîé âîñïðè�èì÷èâîñòè, ñîîòâåòñòâóþùåé àìïëèòóäå öåíòðàëü�íîãî ïèêà èç òîãî æå ýêñïåðèìåíòà ïî Ê�Ñ [3℄. Ïðèýòîì ìû èñïîëüçîâàëè òðè íàáîðà ïàðàìåòðîâ, ñî�îòâåòñòâóþùèõ ïîëîæèòåëüíîìó, îòðèöàòåëüíîìó èíóëåâîìó çíà÷åíèÿì ïàðàìåòðà äàëüíîäåéñòâèÿ .Ïðîñòîé ñ âû÷èñëèòåëüíîé òî÷êè çðåíèÿ ñëó÷àé ñ = 0 (óðàâíåíèÿ (8), (9)) ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîäóâòîðîãî ðîäà â îòëè÷èå îò íàáëþäàåìîãî ïåðåõîäàïåðâîãî ðîäà, áëèçêîãî êî âòîðîìó, è ðàññìàòðèâàë�ñÿ â áîëüøåé ñòåïåíè äëÿ êîíòðîëÿ âû÷èñëåíèé. Âðàáîòå [23℄ óòâåðæäàåòñÿ, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíûåçíà÷åíèÿ ïðîèçâîäíûõ ïî òåìïåðàòóðå îò êîý��è�öèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà â ðÿä Ëàíäàó ñîîòâåòñòâóþò íàáîðó ïàðàìåòðîâñ  < 0. Îäíàêî îêîí÷àòåëüíîãî ñîãëàñèÿ îòíîñè�òåëüíî çíàêà ïàðàìåòðà  íà ñåãîäíÿøíèé äåíü íåò.Äåòàëè âû÷èñëåíèÿ ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ðàâíîâåñíî�ãî ïñåâäîñïèíà è äèýëåêòðè÷åñêîé âîñïðèèì÷èâîñòèïðåäñòàâëåíû â ðàáîòå [3℄. Â êà÷åñòâå öåëåâîé �óíê�öèè äëÿ ïîäãîíêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿîáðàòíîãî âðåìåíè ðåëàêñàöèè ��1ex (T ) èñïîëüçîâà�ëàñü �óíêöèÿ
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�èñ. 2. Îáðàòíîå âðåìÿ ðåëàêñàöèè ïàðàìåòðà ïî-ðÿäêà â êðèñòàëëå ÄÊÄÔ â çàâèñèìîñòè îò òåì-ïåðàòóðû. Êâàäðàòû � äàííûå èç ýêñïåðèìåíòà ïîÊ�Ñ [4℄, êðóæêè (íà âñòàâêå) � äàííûå óëüòðàçâó-êîâûõ èçìåðåíèé [5℄, ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåòïîäãîíêå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñ ïàðàìåòðîìäàëüíîäåéñòâèÿ  > 0, øòðèõîâàÿ �  < 0, øòðèõ-ïóíêòèðíàÿ �  = 0Òàáëèöà. �åçóëüòàòû ïîäãîíêè äàííûõ äëÿ îáðàò-íîãî âðåìåíè ðåëàêñàöèè èç ýêñïåðèìåíòà ïîÊ�Ñ [4℄ (ñëåâà) è óëüòðàçâóêîâûõ èçìåðåíèé [5℄(ñïðàâà). Èñïîëüçîâàëèñü ïàðàìåòðû ìåòîäà êëàñ-òåðà èç ïîäãîíêè ñòàòè÷åñêîé äèýëåêòðè÷åñêîé âîñ-ïðèèì÷èâîñòè èç ýêñïåðèìåíòà ïî Ê�Ñ [3℄: 1 �("; !; ) = (85; 719:8; 39:7) Ê, 2 � (235, 727.4,�29.5) Ê, 3 � (154.5, 793.6, 0) Ê� d, �, �E, Q �T (T), QÒ�ö Ò�ö Ê Ò�ö1 0.27 12.4 547 0.019 1.70 0.0662 0.29 17.2 605 0.017 2.51 0.0183 0.31 12.5 520 0.033 2.32 0.343Q = 1N NXi=1 �1� d+ ��1(Ti)��1ex (Ti) �2 ; (12)â êîòîðîé ïðè ïîäãîíêå äàííûõ óëüòðàçâóêîâûõ èç�ìåðåíèé ïîëàãàëîñü d = 0.�åçóëüòàòû ïîäãîíêè ��1 ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2è â òàáëèöå. Ïðåæäå âñåãî, îòìåòèì õîðîøåå ñî�ãëàñèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ è òåîðåòè÷åñêèõêðèâûõ êàê â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð, òàêè íåïîñðåäñòâåííî âáëèçè òî÷êè �àçîâîãî ïåðåõî�äà (ðèñ. 2). Äàííûå óëüòðàçâóêîâûõ èçìåðåíèé ÷óòüëó÷øå îïèñûâàþòñÿ íàáîðîì ïàðàìåòðîâ ñ  < 0.325



Â. À. Àáàëìàñîâ, À. Ì. Ïóãà÷�åâ, Í. Â. Ñóðîâöåâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 2013Îòëè÷èå îò íóëÿ çíà÷åíèÿ ��1 â òî÷êå �àçî�âîãî ïåðåõîäà ñâÿçàíî, ñîãëàñíî (7), ñ îòëè÷èåìîò íóëÿ ��1(T), êîòîðîå äëÿ âîëíîâîãî âåêòîðàq = 0 ïðîèñòåêàåò èç ñëàáîé ïåðâîðîäíîñòè �à�çîâîãî ïåðåõîäà. Îäíàêî â ýêñïåðèìåíòå èçìåðÿ�åòñÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü ïðè êîíå÷�íûõ çíà÷åíèÿõ âîëíîâîãî âåêòîðà, ÷òî ïðèâîäèòê äîïîëíèòåëüíîìó âêëàäó â ��1 è ��1, êîòîðûéâ ïîñëåäíåì ñëó÷àå ìû îáîçíà÷èëè êîíñòàíòîé d.Ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ íåîäíîðîäíîé ïîëÿðèçàöèè ñýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì, ïîðîæäàåìûì ýòîé ïîëÿðè�çàöèåé, ïðèâîäèò ê äîïîëíèòåëüíîìó ñëàãàåìîìó âòåðìîäèíàìè÷åñêîì ïîòåíöèàëå è çíà÷åíèþ îáðàò�íîé âîñïðèèì÷èâîñòè â òî÷êå �àçîâîãî ïåðåõîäà��1(q; T) = 4�(qz=q)2 [24℄. Â óëüòðàçâóêîâûõ èçìå�ðåíèÿõ [5℄ qz = 0 ïðè q � 104 ì�1 è ñ äîñòàòî÷�íîé òî÷íîñòüþ ��1(q; T) = 0, d = 0. Ïî äàííûìÊ�Ñ (q � 106 ì�1) ïîäãîíî÷íûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåò�ðà d ñîñòàâèëè îêîëî 0.3 Ò�ö (òàáëèöà). Çíàÿ ïà�ðàìåòðû óñëîâíîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè â ïàðà�àçå(ñîäåðæàùåé 8 äåéòðîíîâ) a = b = 7:46 � 10�10 ì, = 6:96 � 10�10 ì [25℄, ÷èñëåííîå çíà÷åíèå ïîëÿðèçà�öèè íàñûùåíèÿ Ps = p=�D = 6:15 � 10�2 Êë/ì2 [6℄,îáðàòíîå âðåìÿ ðåëàêñàöèè ��1ex (T) = d � 0:3 Ò�ö,�T (T) � 2 Ò�ö (ñì. òàáëèöó) è T = 209 Ê, èçóðàâíåíèÿ (7) íàéäåì çíà÷åíèå îáðàòíîé âîñïðèèì�÷èâîñòè ��1(q; T) � 0:26 (Ñ�Ñ). Âïîëíå âîçìîæíî,äàííîå çíà÷åíèå ��1(q; T) ñîîòâåòñòâóåò íåêîòîðî�ìó íåáîëüøîìó çíà÷åíèþ qz 6= 0 â ýêñïåðèìåíòå ïîÊ�Ñ, ëèáî ïðîèñòåêàåò èç ãðàäèåíòíûõ ñëàãàåìûõ,êîòîðûå ìîæíî �åíîìåíîëîãè÷åñêè äîáàâèòü â òåð�ìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë è êîòîðûå äàþò âêëàä â��1(q) ïðîïîðöèîíàëüíûé q2 [24℄.Îòíîøåíèå êîý��èöèåíòà b â âûðàæåíèè äëÿ çà�âèñèìîñòè îáðàòíîãî âðåìåíè ðåëàêñàöèè îò òåìïå�ðàòóðû â îêðåñòíîñòè �àçîâîãî ïåðåõîäà â ñåãíåòî-è ïàðà�àçå, âû÷èñëåííîå ïî �îðìóëàì (7), (8), ñî�ñòàâèëî 5.5, 8.2 è 2.3 ïî ïîðÿäêó äëÿ ðàçíûõ íàáîðîâïàðàìåòðîâ ìåòîäà êëàñòåðîâ (òàáëèöà) â ñðàâíåíèèñ 7.5 ïî ðåçóëüòàòàì óëüòðàçâóêîâûõ èçìåðåíèé [5℄.Ëó÷øåå ñîãëàñèå ñîîòâåòñòâóåò  < 0.Ïî ðåçóëüòàòàì ïîäãîíêè äàííûõ Ê�Ñ çíà÷åíèåïàðàìåòðà �T , (3), ïðè êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðåT = 209 Ê ñîñòàâëÿåò ñîîòâåòñòâåííî 1.81 Ò�ö,1.90 Ò�ö è 2.08 Ò�ö, ÷òî áëèçêî ê çíà÷åíèÿì ýòî�ãî ïàðàìåòðà èç ïîäãîíêè äàííûõ óëüòðàçâóêîâûõèçìåðåíèé, ñì. òàáëèöó (ëó÷øåå ñîãëàñèå ïðè ýòîìíàáëþäàåòñÿ äëÿ íàáîðà ïàðàìåòðîâ ñ  > 0).5. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÄëÿ îïèñàíèÿ ïðî�èëÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèèïðîòîíà (äåéòðîíà) íà âîäîðîäíîé ñâÿçè â ðàáî�

òå [26℄ áûë ïðåäëîæåí äâîéíîé ïîòåíöèàë Ìîð�çå, åãî ïàðàìåòðû îïðåäåëÿëèñü èç ñîîòâåòñòâèÿäàííûì èí�ðàêðàñíîé (ÈÊ) è Ê�Ñ-ñïåêòðîñêîïèè.�àçíîñòü ýíåðãèé ïåðâîãî âîçáóæäåííîãî è îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèé äëÿ êðèñòàëëà ÄÊÄÔ, ïîëó÷åííàÿ èçðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â äàííîì ïîòåíöè�àëå, ñîñòàâèëà 2130 ñì�1 � 3000 Ê ïðè âûñîòå ïî�òåíöèàëüíîãî áàðüåðà 4110 ñì�1 � 5900 Ê. Ñõîæèéàíàëèç ýòîãî æå òèïà ïîòåíöèàëà â ðàáîòå [27℄ ïðè�âîäèò ê ïî÷òè âäâîå ìåíüøåìó çíà÷åíèþ óêàçàííîéðàçíîñòè ýíåðãèé îêîëî 0:15 ýÂ � 1800 Ê ïðè âû�ñîòå áàðüåðà îêîëî 0:2 ýÂ � 2400 Ê. �àñïðåäåëåíèåèìïóëüñà äåéòðîíà, ïîëó÷åííîå èç êîìïòîíîâñêîãîðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ â êðèñòàëëå ÄÊÄÔ, ñîîòâåò�ñòâóåò ÷àñòîòå êîëåáàíèé âäîëü âîäîðîäíîé ñâÿçèðàâíîé 951 ñì�1 � 1370 Ê [28℄. Â òî æå âðåìÿ, àíà�ëèç äàííûõ ïî íåêîãåðåíòíîìó íåéòðîííîìó ðàññå�ÿíèþ íà îñíîâàíèè àêòèâàöèîííîãî çàêîíà â ïàðà�ýëåêòðè÷åñêîé �àçå êðèñòàëëà ÊÄÔ ïðèâîäèò ê çíà�÷åíèþ ýíåðãèè àêòèâàöèè îêîëî 37:1 ìýÂ � 430 Ê[29℄. Èìåþùèåñÿ ðåçóëüòàòû ðàáîò ïî èçíà÷àëüíî�ìó (ab initio) ÷èñëåííîìó ìîäåëèðîâàíèþ êðèñòàëëàòàêæå çíà÷èòåëüíî ðàçíÿòñÿ. Âûñîòà ïîòåíöèàëüíî�ãî áàðüåðà íà âîäîðîäíîé ñâÿçè áûëà ïðåäñêàçàíàâ ðàéîíå 0:08 ýÂ � 930 Ê äëÿ êðèñòàëëà ÊÄÔ [30℄,0:48 ýÂ � 5600 Ê [31℄, 1140 ñì�1 � 1640 Ê [32℄ è550�700 K [33℄ äëÿ êðèñòàëëà ÄÊÄÔ.Íàøå ðàññìîòðåíèå èçíà÷àëüíî ïðåäïîëàãàëîçíà÷åíèå ýíåðãèè àêòèâàöèè Ea áîëüøå ïîòåíöè�àëüíîé ýíåðãèè ', êîòîðàÿ, êàê ìîæíî óáåäèòüñÿ,ñòðåìèòñÿ ê çíà÷åíèþ ! � 720 K ïðè íèçêèõ òåì�ïåðàòóðàõ è ïðåâûøàåò ïîëó÷åííîå íàìè çíà÷åíèåEa � 600 K ïðè òåìïåðàòóðàõ íèæå 150 K. Óñëî�âèå Ea > ! òàêæå íåîáõîäèìî äëÿ òîãî, ÷òîáû âå�ëè÷èíà áàðüåðà äëÿ ïîòåíöèàëà íà ðèñ. 1â áûëà ïî�ëîæèòåëüíîé, à ñîñòîÿíèå ïàðû Òàêàãè íà ðèñ. 1ááûëî óñòîé÷èâûì. Ïðè÷èíó ïîëó÷åííîãî íàìè çà�íèæåííîãî çíà÷åíèÿ Ea ìû óêàçàòü çàòðóäíÿåìñÿ.Óâåëè÷åíèþ ÷èñëåííîãî çíà÷åíèÿ Ea íà ðèñ. 2 ñîîò�âåòñòâóåò áîëüøàÿ êðèâèçíà êðèâîé ïðè T > T èìåíüøàÿ, âïëîòü äî èçìåíåíèÿ çíàêà, êðèâèçíà ïðèT < T. Íàø ðåçóëüòàò ñâèäåòåëüñòâóåò â ïîëüçó, ïîêðàéíåé ìåðå, íå ñëèøêîì áîëüøîãî çíà÷åíèÿ ýíåð�ãèè àêòèâàöèè, äåéñòâèòåëüíîå çíà÷åíèå êîòîðîãî,âîçìîæíî, áëèçêî ê T = 900 K, êàê ýòî ñëåäóåò èçýêñïåðèìåíòîâ ïî ßÌ� [18, 19, 35℄, ñì. îáñóæäåíèåïîñëå óðàâíåíèé (8), (9). Â ýòîì ñëó÷àå íèçêèé ïî�òåíöèàëüíûé áàðüåð Ea � ! � 200 Ê íà ðèñ. 1â äîë�æåí îçíà÷àòü âûñîêóþ ÷àñòîòó òóííåëèðîâàíèÿ äåé�òðîíà, ÷òî, îäíàêî, íå íàáëþäàåòñÿ â ýêñïåðèìåíòàõïî íåéòðîííîìó ðàññåÿíèþ [28℄. Îòñóòñòâèå òóííå�ëèðîâàíèÿ, â ñâîþ î÷åðåäü, ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ326



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 2, 2013 Äèíàìèêà ïàðàìåòðà ïîðÿäêà è ïîòåíöèàë : : :ñèëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì äåéòðîíà ñ áëèæàéøèìèèîíàìè P, K, O â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, â ðåçóëü�òàòå ÷åãî íóæíî ðàññìàòðèâàòü òóííåëèðîâàíèå íåîòäåëüíîãî äåéòðîíà, à ñòðóêòóðíîé ãðóïïû àòîìîâ,êîòîðîå èç-çà çíà÷èòåëüíîé ìàññû ÷àñòèö ìîæåò îêà�çàòüñÿ íåçíà÷èòåëüíûì äàæå â ñëó÷àå î÷åíü íèçêî�ãî ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà [33℄. ×òî êàñàåòñÿ ïðèâå�äåííûõ âûøå äàííûõ íåéòðîííîãî ðàññåÿíèÿ, Ê�Ñ-è ÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè, òî îíè õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñýíåðãèåé àêòèâàöèè ïîòåíöèàëà íà ðèñ. 1á ðàâíîéEa + ! � 1600 Ê. Äåéñòâèòåëüíî, ïîñêîëüêó ÷èñëîïàð Òàêàãè â ïàðà�àçå ïðîïîðöèîíàëüíî exp(��!) èñîâñåì íåçíà÷èòåëüíî â ñåãíåòî�àçå, áîëüøàÿ ÷àñòüäåéòðîíîâ, êîòîðûå äàþò âêëàä â ðàññåÿíèå, íàõî�äÿòñÿ èìåííî â äàííîì ïîòåíöèàëå. Â ýòîì ñëó÷àå,îäíàêî, òðóäíî îáúÿñíèòü íàáëþäàåìîå ðàñïðåäåëå�íèå ïî èìïóëüñàì ïðîòîíîâ â ýêñïåðèìåíòå ïî êîì�ïòîíîâñêîìó ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ â ÊÄÔ, êîòîðîåóêàçûâàåò íà êîãåðåíòíîå äâèæåíèå ïðîòîíîâ â îáå�èõ ÿìàõ â ïàðà�àçå [34℄. Â ðàìêàõ íàøåãî ðàññìîò�ðåíèÿ òàêîå äâèæåíèå âîçìîæíî òîëüêî äëÿ ïîòåí�öèàëà íà ðèñ. 1â, íî ÷èñëî ãðóïï Òàêàãè, êàê ñêàçàíîâûøå, äàæå â ïàðà�àçå íåâåëèêî.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìîòðåíà äèíàìèêà ïàðà�ìåòðà ïîðÿäêà íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå â êðè�ñòàëëå ÄÊÄÔ â ðàìêàõ ïñåâäîñïèíîâîé ìîäåëè â ÷å�òûðåõ÷àñòè÷íîì êëàñòåðíîì ïðèáëèæåíèè. Èç ñîïî�ñòàâëåíèÿ ìèêðîñêîïè÷åñêîãî îïèñàíèÿ è �åíîìåíî�ëîãè÷åñêîé òåîðèè Ëàíäàó �Õàëàòíèêîâà äåëàåòñÿâûâîä î ñêà÷êå êèíåòè÷åñêîãî êîý��èöèåíòà â òî÷�êå �àçîâîãî ïåðåõîäà, ÷èñëåííîå çíà÷åíèå êîòîðîãîõîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ äàííûìè óëüòðàçâóêîâûõ èç�ìåðåíèé [5℄. Ïîäãîíêà òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòèîáðàòíîãî âðåìåíè ðåëàêñàöèè, ïîëó÷åííîãî èç øè�ðèíû öåíòðàëüíîãî ïèêà â ýêñïåðèìåíòå ïî Ê�Ñ [4℄â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð, äàåò çàíèæåííóþîöåíêó ÷èñëåííîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè àêòèâàöèè ïå�ðåñêîêà äåéòðîíà ìåæäó äâóìÿ ìèíèìóìàìè ïîòåí�öèàëà íà âîäîðîäíîé ñâÿçè îêîëî T = 600 Ê, òîãäàêàê ïðàâèëüíîå çíà÷åíèå, ñêîðåå âñåãî, äîëæíî áûòüáëèçêî ê T = 900 Ê, êàê ýòî ñëåäóåò èç äàííûõ ïîßÌ� [35℄. Òåîðåòè÷åñêèå âû÷èñëåíèÿ ñ îòðèöàòåëü�íûì è ïîëîæèòåëüíûì çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðà äàëü�íîäåéñòâèÿ  ïðèáëèæåíèÿ êëàñòåðîâ äàþò ïðèìåð�íî îäèíàêîâóþ ñòåïåíü ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëü�íûìè äàííûìè, ÷òî íå ïîçâîëÿåò îòäàòü ïðåäïî÷òå�íèå îäíîìó èç íèõ.
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