Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 84, ćżŕ. 9, ś. 601 { 604 cfl 2006 č. 10 ŋő£ąř£

Ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺě šěŕńőćżě ćőğąşęďěŋĺ£ ć śĺśšěňě V-O

Ś. Ĺ. Ňőřőğőć^{1)}, Ă. Ś. Ĺćăŋőć^+

Čőśşďăřśšćěŋŋżľ ŋăşůŋżľ űěŋšř Řőśśĺľśłőľ Ťěďěřăűĺĺ Ťĺğĺłő-¡ŋěřčěšĺůěśłĺľ ĺŋśšĺšşš ĺň. Ă.Ĺ. Ńěľŕşŋśłőčő 249033 Őąŋĺŋśł, Łăńşęśłă£ őąń., Řőśśĺ£

+Ĺŋśšĺšşš Ńăş¡-Ńăŋęěćěŋă, Čřěŋőąńĳ, Ťřăŋűĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 18 śěŋš£ąř£ 2006 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 26 śěŋš£ąř£ 2006 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż ĺśśńěďőćăŋĺ£ ňěšőďőň řăśśě£ŋĺ£ ňěďńěŋŋżţ ŋěľšřőŋőć šěŕńőćżţ ćőğąşęďěŋĺľ ăšőňőć šćěřďőčő řăśšćőřă śĺśšěňż V-O ć őąńăśšĺ ňăńżţ ŕěřěďăů ¡ŋěřčĺľ. Őąŋăřşęěŋż őśőąěŋŋőśšĺ ŋĺğłőůăśšőšŋżţ ćőğąşęďěŋĺľ ńěčłőľ ŕřĺňěśĺ ć řěÿěšłě ňěšăńńă ŕřĺ ŕěřěďăůăţ ¡ŋěřčĺĺ ε ß 1.3 ň¡Ć

ĺ ε ß 2.4 ň¡Ć. Ćżśłăğżćăěšś£ ŕřěďŕőńőęěŋĺě, ůšő ŕřĺůĺŋőľ ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ ŋăąń¿ďăěňżţ ŋĺğłő¡ŋěřčě-

šĺůěśłĺţ ćőğąşęďěŋĺľ ć V-O £ćń£¿šś£ śĺńĳŋżě ńőłăńĳŋżě ĺśłăęěŋĺ£ ćőłřşč ŕřĺňěśŋőčő ăšőňă, ŕřĺćőď£źĺě ł ťőřňĺřőćăŋĺ¿ ¡ťťěłšĺćŋőčő ŕőšěŋűĺăńă śńőęŋőľ ťőřňż ś ŕőůšĺ ŕńőśłĺň ďŋőň. Ĺğ ăŋăńĺğă ćğăĺňőďěľśšćĺ£ łĺśńőřőďă ś ąńĺęăľÿĺňĺ ăšőňăňĺ ňăšřĺűż ďěńăěšś£ ćżćőď, ůšő ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ćőğąşęďěŋĺ£ ăšőňőć łĺśńőřőďă ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł řěğşńĳšăš řăśźěŕńěŋĺ£ őśŋőćŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ć śńőęŋőň ŕőšěŋűĺăńě. Śţěňă şřőćŋěľ řăśźěŕńěŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ňőęěš ążšĳ ŕőńşůěŋă ć ŕřěďśšăćńěŋĺĺ ğăšőřňőęěŋŋőčő łćăŋšőćőčő ćřăźěŋĺ£ ŕő őłřşęŋőśšĺ ćőłřşč őśĺ, ŕřőţőď£źěľ ůěřěğ ďćă ąńĺęăľÿĺţ ł ŋěňş ăšőňă ňěšăńńă, ĺńĺ ďćĺęěŋĺ£ ć ďćşňěřŋőľ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ £ňě. Ŋă őśŋőćăŋĺĺ ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ďěńăěšś£ ćżćőď, ůšő ć šćěřďżţ řăśšćőřăţ ňěšăńń { ŕřĺňěśĳ ćŋěďřěŋĺ£ ŕřěďśšăćń£ěšś£ ćőğňőęŋżň śşźěśšćőćăŋĺě ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ćőğąşęďěŋĺľ ćřăźăšěńĳŋőčő ţăřăłšěřă.

PACS: 61.12.Ex; 61.72.Ji; 63.20.Pw, 63.20.Ry

Ććěďěŋĺě. Ć řěÿěšłăţ ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć p- ¡ńěňěŋšż ćŋěďřěŋĺ£, šăłĺě łăł łĺśńőřőď, ăğőš ĺ şčńěřőď, ğăŋĺňă¿š őłšă¡ďřĺůěśłĺě ňěęďőşğńĺ£ (ŐŇ). Ć ąőńĳÿĺŋśšćě ĺśśńěďőćăŋŋżţ řăŋěě śĺśšěň śšřşłšşřă ńőłăńĳŋżţ łőńěąăŋĺľ (ŃŁ) ăšőňőć ćŋěďřěŋĺ£ őšćěůăěš śĺňňěšřĺĺ ňěęďőşğěńĳŋőľ ŕőğĺűĺĺ (śň., ŋăŕřĺňěř, [1 { 5] ĺ śśżńłĺ ć ŋĺţ). Řăśśšő£ŋĺ£ ňěšăńń (Ň) { ŕřĺňěśĳ (Ţ) ąěğ şůěšă ńőłăńĳŋżţ ĺśłăęěŋĺľ śőśšăćń£¿š ć őłšă¡ďřĺůěśłőň ňěęďőşğńĺĺ ŐŰŁ řě- ÿěšłĺ R^′_{M−X} = a/2 ĺ R^{′′}_{M−X} = a √ 2/2 ďő ŕěřćżţ ĺ ćšőřżţ śőśěďěľ śőőšćěšśšćěŋŋő. Šěšřăčőŋăńĳŋă£ šőůěůŋă£ śĺňňěšřĺ£ ŐŇ ć ŐŰŁ řěÿěšłăţ (D_{4h}) ďőńęŋă ŕřĺćőďĺšĳ ł řăśźěŕńěŋĺ¿ ŃŁ ŋă ćżśőłőůăśšőšŋżľ śĺŋčńěš, ŕőń£řĺğőćăŋŋżľ ćďőńĳ łőřőšłőľ őśĺ őłšă¡ďřă (ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ ăŕĺłăńĳŋżţ ăšőňőć) ĺ ŋĺğłőůăśšőšŋżľ ďşąńěš, ŕőń£řĺğőćăŋŋżľ ć ąăğĺśŋőľ ŕńőśłőśšĺ őłšă¡ďřă. Ĺňěŋŋő šăłă£ śšřşłšşřă śŕěłšřă ńőłăńĳŋżţ łőńěąăŋĺľ ŋăąń¿ďăńăśĳ ŋăňĺ řăŋěě ćő ćśěţ ĺśśńěďőćăŋŋżţ ňěšăńńĺůěśłĺţ ťăğăţ ćŋěďřěŋĺ£ śĺśšěň V-(O,N) [1, 6] ĺ (Ta,Nb)-N [4, 5]. Ćňěśšě ś šěň, ŕřĺ ĺśśńěďőćăŋĺĺ ŋěłőšőřżţ šćěřďżţ řăśšćőřőć, ŋăŕřĺňěř α-Ta-O, ďőńčőě ćřěň£ ŋě şďăćăńőśĳ ŋăďěęŋő şśšăŋőćĺšĳ ¡ŋěřčěšĺůěśłőě ŕőńőęěŋĺě ćżśőłőůăśšőšŋőľ ňőďż ŃŁ.

1)e-mail: morozov@ippe.ru

Ć řăąőšě [7] ŕő ĺśśńěďőćăŋĺ¿ ňěšőďőň ŋěşŕřşčőčő řăśśě£ŋĺ£ ňěďńěŋŋżţ ŋěľšřőŋőć (ŊŘŊ) šćěřďőčő řăśšćőřă Ta-O ążńő ćżśłăğăŋő ŕřěďŕőńőęěŋĺě, ůšő ăšőň łĺśńőřőďă śňěźăěšś£ ĺğ čěőňěšřĺůěśłőčő űěŋšřă ğăŋĺňăěňőčő ĺň ňěęďőşğńĺ£ řěÿěšłĺ ăšőňőć ňăšřĺűż, ĺ ¡šő őąśšő£šěńĳśšćő ğăšřşďŋ£ěš ŋăąń¿ďěŋĺě ćżśőłőůăśšőšŋőľ ňőďż łőńěąăŋĺľ ĺğ-ğă ěě řăśźěŕńěŋĺ£. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ć ŕőśńěďş¿źěľ řăąőšě [8] ążńĺ őąŋăřşęěŋż śăšěńńĺšż ńőłăńĺğőćăŋŋżţ ňőď łőńěąăŋĺľ ăšőňă łĺśńőřőďă ć řěÿěšłě šăŋšăńă. Ŕőňĺňő ŕĺłőć, őšćěůă¿źĺţ ťşŋďăňěŋšăńĳŋżň łőńěąăŋĺ£ň ăšőňőć łĺśńőřőďă (~ω_{1,2} ≈ 42 ň¡Ć ĺ ~ω_3 ≈ 82 ň¡Ć), ć śŕěłšřě ńőłăńĺğőćăŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŋăąń¿ďăńĺśĳ ąőłőćżě ŕőńőśż ŕřĺ ŕěřěďăůăţ ¡ŋěřčĺĺ ε ≈ ~ω_3 ± 6 ň¡Ć. Ĺśţőď£ ĺğ ŕőńşůěŋŋżţ ďăŋŋżţ, ążń śďěńăŋ ćżćőď ő šőň, ůšő ŋăąń¿ďăěňżě śăšěńńĺšż ść£ğăŋż ś ćřăźăšěńĳŋő-łőńěąăšěńĳŋżňĺ ćőğąşęďěŋĺ£ňĺ łĺśńőřőďă ć ŕőńě őłřşęă¿źĺţ ěčő ăšőňőć ňěšăńńă. Ążńő ćżśłăğăŋő ŕřěďŕőńőęěŋĺě, ůšő ć śŕěłšřăţ ŋěşŕřşčőčő řăśśě£ŋĺ£ ŋěľšřőŋőć šćěřďżţ řăśšćőřőć ćŋěďřěŋĺ£ (ŋăŕřĺňěř, ć (V,Nb,Ta)-(O,N)) ďőńęŋż ŋăąń¿ďăšĳś£ őśőąěŋŋőśšĺ, őšćěůă¿źĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺň ćőğąşęďěŋĺ£ň, ść£ğăŋŋżň ś łćăŋšőćżň ćřăźěŋĺěň ŕřĺňěśŋőčő ăšőňă.

Űěńĳ¿ ŋăśšő£źěľ řăąőšż £ćń£ńś£ ŕőĺśł šăłőčő řőďă ćőğąşęďěŋĺľ ć śĺśšěňě V-O. Ŋĺęě ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż ĺśśńěďőćăŋĺ£ ĺ ăŋăńĺğă ŋĺğłő¡ŋěřčě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 84 ćżŕ. 9 { 10 2006 601 šĺůěśłőľ őąńăśšĺ śŕěłšřă šěŕńőćżţ ćőğąşęďěŋĺľ ć šćěřďőň řăśšćőřě VO_{0.024}.

Ŕřĺčőšőćńěŋĺě őąřăğűőć ĺ ŕőśšăŋőćłă ¡łśŕěřĺňěŋšă. Őąřăğűż ŕřěďśšăćń£ńĺ śőąőľ ŕńőśłĺě ŕńăśšĺŋż 40 × 60 ňň šőńźĺŋőľ 1 × 3 ňň. Ĺśţőďŋżľ ćăŋăďĺľ ŋăśżźăńś£ łĺśńőřőďőň ĺğ čăğőćőľ ťăğż ŕřĺ šěňŕěřăšşřě T = 1000^∘Ś ś ŕőśńěďş¿źĺň čőňőčěŋĺğĺřş¿źĺň őšęĺčőň. Śőśšăć łőŋšřőńĺřőćăńś£ ŕő őąžěňş ŕőčńőźěŋŋőčő čăğă, ŕřĺćěśş ĺ ĺğňěŋěŋĺ¿ ŕăřăňěšřă řěÿěšłĺ. Ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ ĺśţőďŋőčő ćăŋăďĺ£ ĺ ĺśśńěďşěňőčő śŕńăćă VO_{0.024} śőśšăćń£ńĺ a = 3.028 A ĺ a = 3.04 A, śőőšćěšśšćěŋŋő.

ŊŘŊ-ĺğňěřěŋĺ£ ŕřőćőďĺńĺśĳ ŋă śŕěłšřőňěšřě ŕř£ňőľ čěőňěšřĺĺ IN4 (ĺŋśšĺšşš Ńăş¡-Ńăŋęěćěŋă, Čřěŋőąńĳ, Ťřăŋűĺ£) ŕřĺ 1.6 Ł. Ŋăůăńĳŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ŋěľšřőŋőć śőśšăćń£ńă E_0 = 6.2 ň¡Ć. Ĺğňěřěŋĺ£ ŕřőćőďĺńĺśĳ ć ĺŋšěřćăńě şčńőć řăśśě£ŋĺ£ 11^∘−134^∘ ć čěőňěšřĺĺ \ŋă ŕřőŕşśłăŋĺě". Śŕěłšřż VO_{0.024} śłńăďżćăńĺśĳ ć ĺŋšěřćăńăţ ŕěřěďăŋŋżţ ŋěľšřőŋăňĺ ĺňŕşńĳśőć ´Q ≈ 0.4 A^{−1}. Řăğřěÿěŋĺě ć őąńăśšĺ şŕřşčőčő ŕĺłă śőśšăćń£ńő ´E ≈ 0.3 ň¡Ć (FWHM).

İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě řěğşńĳšăšż ĺ őąśşęďěŋĺ£. Ŋă řĺś.1. ŕřěďśšăćńěŋż śŕěłšřż ŊŘŊ śŕńă-

Řĺś.1. Śŕěłšř ŊŘŊ ŕő ćřěňěŋĺ ŕřőńěšă šćěřďőčő řăśšćőřă VO0:024 ŕřĺ šěňŕěřăšşřě T = 1.6 K. Ćěřšĺłăńĳŋżňĺ śšřěńłăňĺ ŕőłăğăŋż ŕĺłĺ ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ć śŕěłšřăńĳŋőľ őąńăśšĺ řőęďěŋĺ£ šěŕńőćżţ ćőğąşęďě- ŋĺľ ćă VO_{0.024} ć őąńăśšĺ şŕřşčőčő ŕĺłă ďń£ řăğńĺůŋżţ ğŋăůěŋĺľ ŕěřěďăŋŋőčő ĺňŕşńĳśă Q. Ć őąńăśšĺ ε = E_0 − E > 0, őšćěůă¿źěľ ŕřőűěśśăň ś řőęďěŋĺěň šěŕńőćżţ ćőğąşęďěŋĺľ, ążńĺ őąŋăřşęěŋż śńăążě őśőąěŋŋőśšĺ ŕřĺ ŕěřěďăůě ¡ŋěřčĺĺ ε ≈ 1.3 ň¡Ć ĺ ε ≈ 2.4 ň¡Ć. Ŕőńőęěŋĺě őśőąěŋŋőśšěľ ŋě ğăćĺśĺš őš ŕěřěďăŋŋőčő ĺňŕşńĳśă Q. Ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ęě ŕĺłőć ś řőśšőň Q ćőğřăśšăěš. Ŋăąń¿ďăěňżě ć VO_{0.024} ŕĺłĺ őšśşšśšćş- ¿š ć śŕěłšřăţ ĺśţőďŋőčő ćăŋăďĺ£.

Ŕřĺřőďă ďăŋŋżţ őśőąěŋŋőśšěľ ňőęěš ążšĳ ść£- ğăŋă ś ďĺŋăňĺůěśłĺň śňěźěŋĺěň űěŋšřă ňăśś ćŋěďřěŋŋőčő ăšőňă ĺğ čěőňěšřĺůěśłőčő űěŋšřă őłšă¡ďřĺůěśłőčő ňěęďőşğńĺ£. Řăğňěřż ăšőňőć p-¡ńěňěŋšőć ć šćěřďżţ řăśšćőřăţ M-X őŕřěďěń£¿šś£ ĺţ łőćăńěŋšŋżňĺ řăďĺşśăňĺ [9]. Ć šćěřďőň řăśšćőřě V-O łĺśńőřőď ğăŋĺňăěš ŐŇ řěÿěšłĺ ćăŋăďĺ£ ĺ śőğďăěš śĺńĳŋżě ďěťőřňăűĺĺ ćőłřşč śěą£. Řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ ăšőňăňĺ ćăŋăďĺ£ ĺ łĺśńőřőďă ć VO_{0.024} ąěğ şůěšă ńőłăńĳŋżţ ĺśłăęěŋĺľ řěÿěšłĺ R^′_{V−O} = a/2 = 1.52 A śşźěśšćěŋŋő ňěŋĳÿě, ůěň śşňňă ĺţ řăďĺşśőć R^′_{V+O} = R_V + R_O = 1.34 A + 0.66 A = 2.0 A [9]. İšő ćěďěš ł śĺńĳŋőňş śňěźěŋĺ¿ ąńĺęăľÿĺţ ł łĺśńőřőďş ăšőňőć ňěšăńńă. Ŋěśňőšř£ ŋă ąőńĳÿĺě śňěźěŋĺ£ ăŕĺłăńĳŋżţ ăšőňőć ćăŋăďĺ£ (ć β^′-ťăğě V-O šăłĺě śňěźěŋĺ£ śőśšăćń£¿š 2´_1 ≈ 0.53 A [10]), ć αťăğě řăśśšő£ŋĺě őš łĺśńőřőďă ďő ŕěřćżţ śőśěďěľ ăšőňőć ňěšăńńă őśšăěšś£, ŕő-ćĺďĺňőňş, ğăňěšŋő ňěŋĳÿě řăćŋőćěśŋőčő řăśśšő£ŋĺ£ ŕăřŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ V-O r_0 = R_{V+O}. Ŕő¡šőňş ňőęŋő őęĺďăšĳ ąőńĳÿĺţ őšřĺűăšěńĳŋżţ ğŋăůěŋĺľ ŕőŕěřěůŋżţ ść£ğěľ f_t (f_t = V^′(r_1)/r_1, čďě r_1 { řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňőň łĺśńőřőďă ĺ ŕěřćżňĺ śőśěď£ňĺ (ăŕĺłăńĳŋżňĺ ăšőňăňĺ ňěšăńńă) ś şůěšőň ĺśłăęěŋĺľ, ă V^′(r_1) { ŕřőĺğćőďŋă£ ŕăřŋőčő ŕőšěŋűĺăńă ćğăĺňőďěľśšćĺ£ V-O ć šőůłě r_1 [11]. Ć šő ęě ćřěň£, řăśśšő£ŋĺě őš űěŋšřă ŐŇ ďő ćšőřżţ śőśěďěľ ğăňěšŋő ąőńĳÿě, ůěň R_{V+O}. Ŕřĺ őŕřěďěńěŋŋżţ şśńőćĺ£ţ ¡šĺ őąśšő£šěńĳśšćă ňőčşš ŕřĺćőďĺšĳ ł ŋěşśšőľůĺćőśšĺ ăšőňă łĺśńőřőďă ć űěŋšřě ŕőğĺűĺĺ ĺ, ŕő-ćĺďĺňőňş, ěčő ąőńĳÿĺň ďĺŋăňĺůěśłĺň śňěźěŋĺ£ň ĺğ űěŋšřă őłšă¡ďřă (śň. řĺś.2). Ć šăłőň ŕřěďśšăćńěŋĺĺ ăšőň ćŋěďřěŋĺ£ ćňěśšě ś ăŕĺłăńĳŋżňĺ ăšőňăňĺ ćăŋăďĺ£ őąřăğşěš łćăğĺňőńěłşńş ć ćĺďě ćżš£ŋşšőčő ćőńůłă. Ć śćő¿ őůěřěďĳ, ćřăźěŋĺě łćăğĺňőńěłşńż ćőłřşč őśĺ z (řĺś.2) ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł ďćĺęěŋĺě ŕő őłřşęŋőśšĺ ůăśšĺűż ś ŋěłőšőřőľ ¡ťťěłšĺćŋőľ ňăśśőľ.

Ŋă řĺś.3 ŕőłăğăŋő śěůěŋĺě ¡ťťěłšĺćŋőčő ŕőšěŋűĺăńă V ćğăĺňőďěľśšćĺ£ łĺśńőřőďă ś ąńĺęăľÿĺň őłřşęěŋĺěň ć ŐŰŁ řěÿěšłě ćăŋăďĺ£ ąăğĺśŋőľ ŕńőśłőśšĳ¿ őłšă¡ďřĺůěśłőčő ňěęďőşğńĺ£, ğăŋĺňăěňőčő ăšőňőň łĺśńőřőďă. Řăśůěšż ćżŕőńŋ£ńĺśĳ ďń£ ŕăřŋőčő ŕőšěŋűĺăńă U ćğăĺňőďěľśšćĺ£ V-O šĺŕă Ńěŋŋăřďă { Ďęőŋśă (U_{min} = 300 ň¡Ć ĺ r_0 = 2 A). Ćďőńĳ ńĺŋĺĺ ňĺŋĺňăńĳŋőčő čřăďĺěŋšă ¡ťťěłšĺćŋőčő ŕőšěŋűĺăńă V (ÿšřĺţőćă£ ńĺŋĺ£ ŋă řĺś.3) ĺňěěšś£ ůěšżřě ňĺŋĺňşňă ĺ ůěšżřě śěďńőćżţ šőůłĺ ś ŕőšěŋűĺăńăňĺ V_4 őšŋőśĺšěńĳŋő ňĺŋĺňşňőć. Ŕőšěŋűĺăńĳŋă£ łřĺćă£ ćďőńĳ ÿšřĺţőćőľ ńĺŋĺĺ őŕřěďěń£ěš őřĺěŋšăűĺőŋŋżľ ŕőšěŋűĺăń V_{ang} . Ěźě őďŋă śěďńőćă£ šőůłă ś

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 84 ćżŕ. 9 { 10 2006

Ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺě šěŕńőćżě ćőğąşęďěŋĺ£ ć śĺśšěňě V-O 603

Řĺś.2. Ďĺŋăňĺůěśłőě śňěźěŋĺě ăšőňă łĺśńőřőďă ĺğ űěŋšřă őłšă¡ďřĺůěśłőčő ňěęďőşğńĺ£ ŐŰŁ řěÿěšłĺ ćăŋăďĺ£. Śěůěŋĺě ŕńőśłőśšĳ¿ (010). Ŕşŋłšĺřőň őąőğŋăůěŋż ŕřőěłűĺĺ ăšőňőć ňěšăńńă ć ąăğĺśŋőľ ŕńőśłőśšĺ (001) ŋă ŕńőśłőśšĳ (010). a { ŕăřăňěšř řěÿěšłĺ šćěřďőčő řăśšćőřă V-O. ´1 ĺ ´2 { śňěźěŋĺ£ ăšőňőć ňěšăńńă ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ z ĺ x śőőšćěšśšćěŋŋő ć řěğşńĳšăšě ćŋěďřěŋĺ£ ăšőňă łĺśńőřőďă

Řĺś.3. Łăřšă ¡łćĺŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ńĺŋĺľ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ V-O ć ŕńőśłőśšĺ x-y őłšă¡ďřĺůěśłőľ ŕőğĺűĺĺ. Ŕşŋłšĺřŋőľ ńĺŋĺěľ ŕőłăğăŋă ńĺŋĺ£ ňĺŋĺňşňőć čřăďĺěŋšă ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ łĺśńőřőďă ćőłřşč űěŋšřă őłšă¡ďřĺůěśłőľ ŕőğĺűĺĺ. Ĺňěěšś£ ůěšżřě ňĺŋĺňşňă ĺ ůěšżřě śěďńőćżţ šőůłĺ ćďőńĳ ÿšřĺţőćőľ ńĺŋĺĺ ĺ őďŋă śěďńőćă£ šőůłă ć űěŋšřě őłšă¡ďřă. Űĺťřăňĺ ďăŋż ğŋăůěŋĺ£ (ć ň¡Ć) ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ łĺśńőřőďă ć śěďńőćżţ šőůłăţ őšŋőśĺšěńĳŋő ăąśőń¿šŋőčő ňĺŋĺňşňă

ąőńĳÿĺň ğŋăůěŋĺěň ¡ŋěřčĺĺ V_1 ĺňěěšś£ ć űěŋšřě őłšă¡ďřă. Šăłĺň őąřăğőň, ćőłřşč űěŋšřă őłšă¡ďřă őąřăğşěšś£ čőťřĺřőćăŋŋżľ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺľ ęěńőą V_{ang} ć ąăğĺśŋőľ ŕńőśłőśšĺ, ŕő łőšőřőňş ćőğňőęŋő ďćĺęěŋĺě ăšőňă łĺśńőřőďă. Čńşąĺŋă ňĺŋĺňşňőć őšŋőśĺšěńĳŋő śěďńőćżţ šőůěł (ćżśőšż ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć V_1 ĺ V_4) ĺ ĺţ śňěźěŋĺě őšŋőśĺšěńĳŋő űěŋšřă őłšă¡ďřă őŕřěďěń£¿šś£ śňěźěŋĺěň ăŕĺłăńĳŋżţ ăšőňőć ´_1 ĺğ ŕőńőęěŋĺľ řăćŋőćěśĺ£ ć ĺďěăńĳŋőľ ŐŰŁ řěÿěšłě.

Ďćĺęěŋĺě łĺśńőřőďă ć šăłőň ŕőšěŋűĺăńě ŕřĺ ňăńżţ ăňŕńĺšşďăţ ćőğąşęďěŋĺľ ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł ńĺąřăűĺőŋŋżě łőńěąăŋĺ£, ğăšőřňőęěŋŋőě ĺńĺ ŕőůšĺ śćőąőďŋőě ćřăźěŋĺě ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ćżśőšż ŕőšěŋűĺăńĳŋőčő ąăřĳěřă ňěęďş ŕőğĺűĺ£ňĺ.

Ŋă řĺś.3 ŕřĺćěďěŋ řěğşńĳšăš řăśůěšă ďń£ śňěźěŋĺ£ ăŕĺłăńĳŋżţ ăšőňőć ´_1 = 0.3 A. İšő śňěźěŋĺě ăšőňőć ňěšăńńă őąěśŕěůĺćăěš őąřăğőćăŋĺě ůěšżřěţ ňĺŋĺňşňőć ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŋă řăśśšő£ŋĺĺ δr ≈ 0.21,A őš űěŋšřă ŐŇ ć ŕńőśłőśšĺ z = 0. Ĺňěŋŋő šăłőčő śňěźěŋĺ£ ăšőňă ćŋěďřěŋĺ£ śńěďşěš őęĺďăšĳ ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ęěśšłĺţ śťěř. Ŕőšěŋűĺăńĳŋżľ ąăřĳěř ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ ďřşč ł ďřşčş ňĺŋĺňşňăňĺ śőśšăćń£ěš V_4 ≈ 7 ň¡Ć, ă ňěęďş ďćşň£ ŕřőšĺćőńěęăźĺňĺ { V_1 ≈ 12 ň¡Ć. Ćżśőšă V_4 ňěŋĳÿě, ůěň

�~ωlb ≈ 10 ň¡Ć, čďě ωlb { őűěŋłă ćőğňőęŋőľ ůăśšő-

šż ńĺąřăűĺőŋŋżţ łőńěąăŋĺľ ăšőňă ćŋěďřěŋĺ£ ć ŕőšěŋűĺăńĳŋőň ŕőńě V_{ang} . İšő őğŋăůăěš, ůšő ďćĺęěŋĺě ăšőňă ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł ğăšőřňőęěŋŋőě ćřăźěŋĺě. Ć śńşůăě ŋěćżśőłőčő ŕőšěŋűĺăńĳŋőčő ąăřĳěřă V_4 (V_4 ≤ ~ω_{lb}) ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě şřőćŋĺ ğăšőřňőęěŋŋőčő ćřăźěŋĺ£ śńăąő őšńĺůă¿šś£ őš śőąśšćěŋŋżţ ğŋăůěŋĺľ ¡ŋěřčĺĺ ůăśšĺűż, ďćĺęşźěľś£ ć ŕőśšő£ŋŋőň ŕőńě [12].

Ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ śćőąőďŋőčő ćřăźěŋĺ£ ŕő őłřşęŋőśšĺ ¡ŋěřčĺ£ ůăśšĺűż řăćŋă

E_m = ´E 2 · n^2, n = 0, ±1, ±2, ±3, . . . ; ´E = ~^2 J ; J { ňőňěŋš ĺŋěřűĺĺ őšŋőśĺšěńĳŋő őśĺ ćřăźěŋĺ£ z. Ŕřĺ ŋăńĺůĺĺ šăłőčő řőďă ďćĺęěŋĺľ ăšőňă ćŋěďřěŋĺ£ ć łřĺśšăńńě ć śŕěłšřě ŊŘŊ ďőńęŋż ŋăąń¿ďăšĳś£ ¡łćĺďĺśšăŋšŋżě ŕĺłĺ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ćőğąşęďěŋĺľ ŕřĺ ŕěřěďăůăţ ¡ŋěřčĺĺ ε = ´E · n. Şůěš ćőğňşźěŋĺ£, ćŋőśĺňőčő ŕőšěŋűĺăńőň V_{ang}, ďőńęěŋ ŕřĺćőďĺšĳ ł ğŋăůěŋĺ¿ ¡ŋěřčĺĺ őśŋőćŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ε_0 ≈ �V_4 ĺ śŋ£šĺ¿ ćżřőęďěŋĺ£ ďń£ ŋěłőšőřżţ ğŋăůěŋĺľ n [13].

Řăśůěšż ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ śćőąőďŋőčő ćřăźěŋĺ£ ś řăďĺşśőň δr = 0.21 A ĺ ¡ťťěłšĺćŋőľ ňăśśőľ łĺśńőřőďă m_{ef} = 20 amu ďă¿š ğŋăůěŋĺ£ ŕőśšő£ŋŋőľ ňěęşřőćŋěćżţ ŕěřěţőďőć ´E ≈ 4.5 ň¡Ć. Ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ ŋăąń¿ďăěňżţ ŕĺłőć ŋěśłőńĳłő ňěŋĳÿě, ůěň řăśůěšŋżě. Ďń£ ŕőńşůěŋĺ£ śőčńăśĺ£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň ŋăďő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő řăďĺşś ćřăźěŋĺ£ ąőńĳÿě, ůěň ¡šő śńěďşěš ĺğ ŕřĺąńĺęěŋĺ£ ęěśšłĺţ śťěř. Ěśńĺ ŕřĺŋ£šĳ, ůšő śňěźěŋĺ£ ăŕĺłăńĳŋżţ ăšőňőć ć α-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 84 ćżŕ. 9 { 10 2006 ťăğě ĺ β^′-ťăğě őďĺŋăłőćż (2´_1 ≈ 0.53 A [10]), šő řăśůěš ďăěš ŕőńőęěŋĺě ňĺŋĺňşňőć ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŋă řăśśšő£ŋĺĺ δr_{ef} = 0.33 A őš űěŋšřă őłšă¡ďřă. Šőčďă ŕőśšő£ŋŋă£ ´E ďń£ m_{ef} = 20 amu śőśšăćń£- ěš ´E ≈ 2 ň¡Ć. İšőš řěğşńĳšăš şďőćńěšćőřĺšěńĳŋő śőčńăśşěšś£ ś ¡ŋěřčĺěľ ŋăąń¿ďăěňżţ ŕĺłőć.

Őůěćĺďŋő, ůšő śćőąőďŋőě ćřăźěŋĺě ăšőňă ś ŕőśšő£ŋŋżň ňőňěŋšőň ĺŋěřűĺĺ őšŋőśĺšěńĳŋő őśĺ ćřăźěŋĺ£ £ćń£ěšś£ ćěśĳňă čřşążň ŕřĺąńĺęěŋĺěň řěăńĳŋőčő ďćĺęěŋĺ£ ăšőňă ćŋěďřěŋĺ£. Ąőńěě šőůŋőľ ňőďěńĳ¿ ŕřěďśšăćń£ěšś£ őŕĺśăŋĺě ďćĺęěŋĺ£ łăł śşŕěřŕőğĺűĺĺ ďćşţ ćřăźěŋĺľ ś ďĺăňěšřăňĺ, śőőšćěšśšćş¿źĺňĺ ¡łśšřěňăńĳŋżň ğŋăůěŋĺ£ň řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ŕřőšĺćőńěęăźĺňĺ šőůłăňĺ šřăěłšőřĺĺ (śň. řĺś.3).

Ňăńă£ ćżśőšă ąăřĳěřă ćďőńĳ šřăěłšőřĺĺ ďćĺęěŋĺ£ ůăśšĺűż (V_4 ≈ 7 ň¡Ć) ĺ ňěęďş ŕřőšĺćőńěęăźĺňĺ ňĺŋĺňşňăňĺ (V_1 ≈ 12 ň¡Ć, śň. řĺś.3) ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł ¡ŋěřčĺ£ň ńőłăńĳŋżţ łőńěąăŋĺľ ăšőňă łĺśńőřőďă (~ω_{1,2} ≈ 42 ň¡Ć ĺ ~ω_3 ≈ 82 ň¡Ć) őğŋăůăěš, ůšő ťşŋłűĺ£ ¡ťťěłšĺćŋőčő ŕőšěŋűĺăńă ăšőňă ćŋěďřěŋĺ£ ć ŕőńě őłřşęă¿źĺţ ăšőňőć ňěšăńńă ĺňěěš ŕőůšĺ ŕńőśłőě ďŋő. Ć šăłőň śńşůăě, łăł ĺğćěśšŋő, łćăŋšőćőňěţăŋĺůěśłĺľ řăśůěš ďăěš ďĺśłřěšŋżľ śŕěłšř ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ şřőćŋěľ, ăŋăńőčĺůŋżľ śŕěłšřş ćřăźěŋĺ£ ůăśšĺűż ŋă őłřşęŋőśšĺ. Śńěďőćăšěńĳŋő, śŕěłšř ¡ńěňěŋšăřŋżţ ŋĺğłőůăśšőšŋżţ ćőğąşęďěŋĺľ, śőőšćěšśšćş¿źĺľ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŋăąń¿ďăěňżň ŕĺłăň, ňőęěš ążšĳ ŕőńşůěŋ šăłęě, ěśńĺ ăšőň ŋăţőďĺšś£ ć ďćşňěřŋőň ŕőšěŋűĺăńĳŋőň £źĺłě, šő ěśšĳ ć şśńőćĺ- £ţ ůĺśšő ďĺŋăňĺůěśłőčő śňěźěŋĺ£ ąőńĳÿőľ ăňŕńĺšşďż ăšőňă ćŋěďřěŋĺ£ ĺğ űěŋšřă ňěęďőşğńĺ£. Ŕřĺ ¡šőň ďćĺęěŋĺě ůăśšĺűż ć łćăŋšőćőľ £ňě ć ŕěřćőň ćőğąşęďěŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł łćăğĺćřăźěŋĺě.

Ćżćőďż. İŋěřčěšĺůěśłĺľ śŕěłšř ăšőňőć łĺśńőřőďă ć ćăŋăďĺĺ ťőřňĺřşěšś£, łăł ŕřěďśšăćń£ěšś£, śńőęŋżň ăŋčăřňőŋĺůěśłĺň ŕőšěŋűĺăńőň. Ŋăńĺůĺě ůěšżřěţ ąńĺğłőřăśŕőńőęěŋŋżţ ňĺŋĺňşňőć ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ćěďěš ł řăśźěŕńěŋĺ¿ őśŋőćŋőčő śőśšő£ŋĺ£. Ŋăąń¿ďăěňżě ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺě őśőąěŋŋőśšĺ ć śŕěłšřě V-O őŕřěďěń£¿šś£, ŕő-ćĺďĺňőňş, ďćĺęěŋĺěň łĺśńőřőďă ć ŕőńě ¡ťťěłšĺćŋőčő ŕőšěŋűĺăńă ś ÿĺřőłĺň (2δr ≥ 0.4 A) śńěčłă ćőčŋşšżň ďŋőň. Ŋăĺąőńěě ćěřő£šŋă£ šřăěłšőřĺ£ ďćĺęěŋĺ£ ĺňěěš ťőřňş ďěťőřňĺřőćăŋŋőčő łćăďřăšă (ÿšřĺţőćă£ ńĺŋĺ£ ŋă řĺś.3). Ňőďěńĳŋő šăłőě ďćĺęěŋĺě ňőęěš řăśśňăšřĺćăšĳś£ łăł ğăšőřňőęěŋŋőě łćăŋšőćőě ćřăźěŋĺě ŕő łőŋűěŋšřĺůěśłĺň őłřşęŋőśš£ň ďćşţ řăďĺşśőć (δr_1 ≈ δr, čďě δr ěśšĳ śňěźěŋĺě ňĺŋĺňşňőć ŕőšěŋűĺăńă őš űěŋšřă ňěęďőşğńĺ£, ĺ δr_2 ≤ δr/ √ 2) ćőłřşč őśĺ, śőěďĺŋ£¿źěľ ďćă ąńĺęăľÿĺţ ł łĺśńőřőďş ăšőňă ňěšăńńă, ĺńĺ ďćĺęěŋĺě ăšőňă łĺśńőřőďă ć ďćşňěřŋőň ŕőšěŋűĺăńĳŋőň £źĺłě ś ţăřăłšěřŋżňĺ řăğňěřăňĺ l ≈ πδr.

Ć űěńőň ďćĺęěŋĺě łĺśńőřőďă, ŋěśőňŋěŋŋő, śńőęŋěě. Šěň ŋě ňěŋěě, ć šćěřďżţ řăśšćőřăţ ŕřěďśšăćń£- ěšś£ ćőğňőęŋżň śşźěśšćőćăŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ćőğąşęďěŋĺľ ćřăźăšěńĳŋőčő ţăřăłšěřă.

Ğăłń¿ůěŋĺě. Řăśśňăšřĺćăěňă£ ňőďěńĳ ĺ ŕřőćěďěŋŋżě őűěŋłĺ şłăğżćă¿š ŋă ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋş¿ ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ ŋĺğłőůăśšőšŋżţ ćőğąşęďěŋĺľ ńěčłĺţ ăšőňőć ć šćěřďżţ řăśšćőřăţ ĺ ćěřő£šŋş¿ ćĺţřěćş¿ ŕřĺřőďş ŋăąń¿ďăěňżţ őśőąěŋŋőśšěľ. (Łăůěśšćěŋŋżě ćżćőďż ŋě ğăćĺś£š őš ćżąőřă łőŋłřěšŋőčő ŕăřŋőčő ŕőšěŋűĺăńă.) Ĺğńőęěŋŋă£ ĺŋšěřŕřěšăűĺ£ řěğşńĳšăšőć ŕřěďńăčăěš őďŋş ĺğ ćőğňőęŋżţ ťĺğĺůěśłĺţ ňőďěńěľ ŕőćěďěŋĺ£ ŕřĺňěśŋőčő ăšőňă, ćŋőś£źěčő ąőńĳÿĺě ĺśłăęěŋĺ£ ć łřĺśšăńńĺůěśłş¿ řěÿěšłş ňăšřĺűż. Ďń£ ŕőďšćěřęďěŋĺ£ ŕřěďńőęěŋŋőľ łőŋűěŕűĺĺ ńőłăńĺğőćăŋŋőčő ďćĺęěŋĺ£ ŕřĺňěśĺ ć ăŋčăřňőŋĺůěśłőň śĺńőćőň ŕőńě šĺŕă łćăŋšőćőľ £ňż śńěďşěš ŕřőćěśšĺ ĺśśńěďőćăŋĺ£ šěňŕěřăšşřŋőľ ĺ ĺňŕşńĳśŋőľ ğăćĺśĺňőśšěľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ řăśśě£ŋŋżţ ŋěľšřőŋőć ć őąńăśšĺ ňăńżţ ŕěřěďăů ¡ŋěřčĺĺ. Ŕřőćěďěŋĺě šăłĺţ ¡łśŕěřĺňěŋšőć ŕńăŋĺřşěšś£.

Ć ğăłń¿ůěŋĺě ăćšőřż ąńăčőďăř£š śőšřşďŋĺłőć ĺŋśšĺšşšă Ńăş¡-Ńăŋęěćěŋă Ďę. Śšřăľďă^{2)} ĺ Ŕ. Ŕăńĳő^{2)} ğă ŕőňőźĳ ć ŕřőćěďěŋĺĺ ¡łśŕěřĺňěŋšă ŋă şśšăŋőćłě IN4.

1. Ś. Ă. Ďăŋĺńłĺŋ, Ć. Ć. Ğăłşřłĺŋ, Ś. Ĺ. Ňőřőğőć, Ć. Ć.

Śşňĺŋ, ŤŠŠ 22, 3327 (1980).

2. Ś. Ĺ. Ňőřőğőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 67, 326 (1998). 3. Ś. Ĺ. Ňőřőğőć, Ć. Ć. Śşňĺŋ, Ă. Ć. Ąěńşÿłĺŋ, Ĺ. Ŋăšłăŋěű, ŤŠŠ 29, 1653 (1987).

4. Ś. Ĺ. Ňőřőğőć, Ć. Ć. Łăğăřŋĺłőć, ŤŠŠ 35, 3145 (1993). 5. Ś. Ĺ. Ňőřőğőć, Ś. Ă. Ďăŋĺńłĺŋ, Ć. Š. İň, ĘİŠŤ 109, 2130 (1996).

6. S. A. Danilkin, V. P. Minaev, and V. V. Sumin, Physica B 174, 241 (1991).

7. Ś. Ĺ. Ňőřőğőć, ŤŠŠ 48, 577 (2006).

8. Ś. Ĺ. Ňőřőğőć, Ć. Ć. Łăğăřŋĺłőć, Ă. Ś. Ĺćăŋőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 83, 588 (2006).

9. Ţ. Ďę. Čőńĳďÿňĺďš, Śŕńăćż ćŋěďřěŋĺ£, Ň.: Ňĺř, 1971, š. 1.

10. K. Hiraga and M. Hirabayashi, J. Phys. Soc. Jap. 34, 965 (1973).

11. Č. Ńěľąťřĺď, Ŋ. Ąřőľěř, Šőůěůŋżě ďěťěłšż ć ňěšăńńăţ, Ň.: Ňĺř, 1981.

12. B. Alefeld, A. Kollmar, and B. A. Dasannacharya, J.

Chem. Phys. 63, I4415 (1975).

13. Ş. Ťńăľčěř, Śšřőěŋĺě ĺ ďĺŋăňĺłă ňőńěłşń, š. 1, Ň.:

Ňĺř, 1982.

2)J. Stride, P. Palleau.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 84 ćżŕ. 9 { 10 2006