Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 77, ćżŕ. 1, ś. 28 { 33 © 2003 č. 10 £ŋćăř£

Ŋăąń¿ďěŋĺě śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ

Ă. Ă. Ćăńěěćă^{1)}, Č. Šăŋč^∗, Ă. Ĺ. Čşśěć, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ

Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă Şřăńĳśłőčő őšďěńěŋĺ£ ŘĂŊ, 620219 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

�Institut f-ur Theoretische und Angewandte Physik, Universit-at Stuttgart, 70550 Stuttgart, Germany

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 28 ŋő£ąř£ 2002 č.

Ŕřěďńőęěŋ ĺ řěăńĺğőćăŋ ňěšőď ćĺğşăńĺğăűĺĺ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ć łřĺśšăńńě, ĺśŕőńĳğş¿źĺľ £ćńěŋĺě ăšőňŋő-ćăłăŋśĺőŋŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£. Őąžěłšőň ĺśśńěďőćăŋĺ£ £ćĺńś£ şŕőř£ďőůěŋŋżľ ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺľ ňőŋőőłśĺď šĺšăŋă Ti5O5, ŋăąń¿ďěŋĺě śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ć łőšőřőň śšăńő ćőğňőęŋżň ąńăčőďăř£ őąřăğőćăŋĺ¿ ć őŕřěďěńěŋŋżţ łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺţ ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ ŋěŕřěřżćŋżţ ćăłăŋśĺőŋŋżţ łăŋăńőć. Ŋěŕőśřěďśšćěŋŋőě ŋăąń¿ďěŋĺě śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ć śŕěűĺăńĳŋő őřĺěŋšĺřőćăŋŋőň őąřăğűě şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă őśşźěśšćńěŋő ňěšőďőň ŕřőśćěůĺćă¿źěľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ ćżśőłőčő řăğřěÿěŋĺ£ ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ ć 4 · 10^6 řăğ.

PACS: 61.16.Bg, 61.50.Ks, 61.66.Fn, 61.72.Ji

Śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ { ćăęŋżľ ĺ ŋěőšžěňńěňżľ ¡ńěňěŋš łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřż łşąĺůěśłĺţ (śő śšřşłšşřőľ B1) łăřąĺďőć, ŋĺšřĺďőć ĺ őłśĺďőć MX_y (M { ŕěřěţőďŋżľ ňěšăńń IV ĺ V čřşŕŕ, X = C, N, O), őąřăğş¿źĺţ čřşŕŕş śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ [1]. Łőŋűěŋšřăűĺ£ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ć ŋĺţ ňőęěš ďőśšĺčăšĳ ŋěśłőńĳłĺţ ďěś£šłőć ăšőňŋżţ ŕřőűěŋšőć. Ąőńĳÿĺŋśšćő śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ śőďěřęĺš śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ šőńĳłő ć ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłě, ŕő¡šőňş śőśšăć šăłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ ğăŕĺśżćă- ¿š ć ćĺďě MX_y ≡ MX_y�_{1−y}, čďě � { ŋěňěšăńńĺůěśłă£ śšřşłšşřŋă£ ćăłăŋśĺ£ ĺ 0.5 < y ≤ 1.0. Őďŋăłő ĺňě¿šś£ ŋěśłőńĳłő śőěďĺŋěŋĺľ ś ďćőľŋőľ ďěťěłšŋőśšĳ¿, šő ěśšĳ śő śšřşłšşřŋżňĺ ćăłăŋśĺ£ňĺ śřăğş ć ďćşţ ŕőďřěÿěšłăţ { ¡šő ňőŋőőłśĺďż šĺšăŋă ĺ ćăŋăďĺ£ ĺ ŋĺšřĺď ŋĺőąĺ£. Łşąĺůěśłĺľ ňőŋőőłśĺď šĺšăŋă TiO_y ≡ Ti_xO_z ≡ Ti_x�_{1−x}O_z�_{1−z} (y = z/x,

� { śšřşłšşřŋă£ ćăłăŋśĺ£ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěš-

łĺ) ĺňěěš őůěŋĳ ÿĺřőłş¿ őąńăśšĳ čőňőčěŋŋőśšĺ őš TiO_{0.7} ďő TiO_{1.25}, ĺ łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăłăŋśĺľ ć łăęďőľ ŕőďřěÿěšłě ňőŋőőłśĺďă TiO_y ňőęěš ďőśšĺčăšĳ 15{ 17 ăš.%. Ąńăčőďăř£ ňěęůăśšĺůŋżň ćğăĺňőďěľśšćĺ- £ň, śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ ć ňőŋőőłśĺďě TiO_y şŕőř£- ďőůĺćă¿šś£, ĺ ć ĺŋšěřćăńě 0.9 < O/Ti < 1.1 őąřăğşěšś£ ňőŋőłńĺŋŋă£ śćěřţśšřşłšşřă Ti_5O_5 (ŕřőśšřăŋśšćěŋŋă£ čřşŕŕőľ C2/m (A12m/1)), śšăąĺńĳŋă£ ŕřĺ šěňŕěřăšşřě ŋĺęě 1000{1200K [2, 3].

Ďő śĺţ ŕőř śşźěśšćőćăŋĺě łăł śšřşłšşřŋżţ, šăł ĺ šěřňĺůěśłĺţ ćăłăŋśĺľ ŕőďšćěřęďăěšś£ ćŕőńŋě şąěďĺšěńĳŋżňĺ, ŋő łőśćěŋŋżňĺ ďőłăğăšěńĳśšćăňĺ, ść£- ğăŋŋżňĺ ś ăŋăńĺğőň ĺğňěŋěŋĺ£ šěţ ĺńĺ ĺŋżţ śćőľśšć

1)e-mail: valeeva@ihim.uran.ru ĺ/ĺńĺ gusev@ihim.uran.ru

łăł ťşŋłűĺľ šěňŕěřăšşřż ĺ śőśšăćă. Ć ŋăśšő£- źěľ řăąőšě ŕřěďńőęěŋ ĺ řěăńĺğőćăŋ ňěšőď ŋăąń¿ďěŋĺ£ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ¡ťťěłšă şŕőř£ďőůěŋĺ£ ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă.

Ć łăůěśšćě ňěšőďă ŋăąń¿ďěŋĺ£ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ĺśŕőńĳğőćăŋă ŕřőśćěůĺćă¿źă£ ¡ńěłšřőŋŋă£ ňĺłřőśłőŕĺ£ ćżśőłőčő řăğřěÿěŋĺ£ HTEM [4]. İšőš ňěšőď ŕőğćőń£ěš ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ŋăąń¿ďăšĳ śěšłş ăšőňŋżţ şğńőć ć łřĺśšăńńăţ. Ŕőńşůěŋŋőě ĺğőąřăęěŋĺě £ćń£ěšś£ řěğşńĳšăšőň ŋăńőęěŋĺ£ ďěś£šłőć ăšőňŋżţ śńőěć. Ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ řăśŕřěďěńěŋż śńşůăľŋő, ŕő¡šőňş łăęďă£ łőńőŋłă şğńőć łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ śőďěřęĺš łăł ăšőňż, šăł ĺ ćăłăŋśĺĺ. Ŕřĺ ¡šőň řăğŋżě łőńőŋłĺ ŋě őšńĺůă¿šś£ ŕő őšŋőśĺšěńĳŋőňş śőďěřęăŋĺ¿ ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ, ć řěğşńĳšăšě ůěčő ŋă ĺğőąřăęěŋĺĺ ňěęďş ŋĺňĺ őšśşšśšćşěš łőŋšřăśš ĺ śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ ŋě ćĺďŋż. Ĺğ-ğă ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ ďő śĺţ ŕőř ŋě ŋăąń¿ďăńĺ šěřňĺůěśłĺţ ćăłăŋśĺľ, ŋěśňőšř£ ŋă ĺţ śşźěśšćőćăŋĺě ćő ćśěţ łřĺśšăńńăţ ŕřĺ ń¿ąőľ łőŋěůŋőľ šěňŕěřăšşřě.

Ćĺğşăńĺğăűĺ£ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ćőğňőęŋă ć şŕőř£ďőůěŋŋőň ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőň śőěďĺŋěŋĺĺ. Ć ¡šőň śńşůăě śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ řăśŕőńăčă¿šś£ şŕőř£ďőůěŋŋő ĺ ć łřĺśšăńńě ňőęŋő ŋăľšĺ šăłĺě ŋăŕřăćńěŋĺ£, łőšőřżě ŕřőţőď£š šőńĳłő ůěřěğ ćăłăŋšŋżě şğńż, őąřăğş£ ŋěŕřěřżćŋżě ćăłăŋśĺőŋŋżě łăŋăńż. Ŕřĺ ĺďěăńĳŋőň şŕőř£ďőůěŋĺĺ łőńőŋłĺ ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺőŋŋżě łăŋăńż řăśŕőńăčă¿šś£ ś őŕřěďěńěŋŋőľ ŕěřĺőďĺůŋőśšĳ¿ ĺ ŋă śŋĺňłăţ HTEM ć ăšőňŋżţ ř£ďăţ ďőńęěŋ ŕő£ćĺšĳś£ łőŋšřăśš ć šěţ ňěśšăţ, čďě ăšőňŋżě ř£ďż řăğőřćăŋż ćăłăŋśĺőŋŋżňĺ łăŋăńăňĺ, ŋăŕřăćńěŋŋżňĺ ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋő ŕńőśłőśšĺ ĺğőąřăęěŋĺ£.

28 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 77 ćżŕ. 1 { 2 2003

Ŋěňěšăńńĺůěśłĺě ăšőňż ćŋěďřěŋĺ£ O, C, N ĺňě- ¿š ňăńş¿ řăśśěĺćă¿źş¿ śŕőśőąŋőśšĳ ć śřăćŋěŋĺĺ ś ăšőňăňĺ ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć, ŕő¡šőňş őśŋőćŋă£ ĺŋťőřňăűĺ£ ŋă ĺğőąřăęěŋĺ£ţ HTEM ść£ğăŋă ś ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłőľ. Ŕő¡šőňş ć şŕőř£ďőůěŋŋżţ łăřąĺďăţ ĺ ŋĺšřĺďăţ ŋěćőğňőęŋő ŋăąń¿ďěŋĺě śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ, ŕőśłőńĳłş őŋĺ řăśŕőńőęěŋż ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ć ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłě. Ŕő- ¡šőňş ŋăĺąőńĳÿĺľ ĺŋšěřěś ďń£ ŋăąń¿ďěŋĺ£ ćăłăŋśĺľ ŕřěďśšăćń£¿š šě şŕőř£ďőůěŋŋżě ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺě śőěďĺŋěŋĺ£, ć łőšőřżţ ćěńĺłă łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăłăŋśĺľ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ. Őŕšĺňăńĳŋżň őąžěłšőň ďń£ ŋěŕőśřěďśšćěŋŋőčő ŋăąń¿ďěŋĺ£ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ £ćń£ěšś£ şŕőř£ďőůěŋŋżľ ňőŋőőłśĺď šĺšăŋă Ti_5O_5 (Ti_5�O_5�), śőďěřęăźĺľ ŕő 16.7 ăš.% ćăłăŋśĺľ ć ŕőďřěÿěšłăţ šĺšăŋă ĺ łĺśńőřő- ďă. Őąřăğěű ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă TiO_{1.087} (Ti_{0.833}O_{0.906}) ŕőńşůěŋ ňěšőďőň ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋőčő ćăłşşňŋőčő śĺŋšěğă ĺğ ŕőřőÿłőć šĺšăŋă ĺ ďĺőłśĺďă šĺšăŋă. Ďń£ ďőśšĺęěŋĺ£ şŕőř£- ďőůěŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ śĺŋšěğĺřőćăŋŋżľ őąřăğěű ążń őšőęęěŋ ŕřĺ 1330 K ć šěůěŋĺě 4 ů ś ŕőśńěďş¿źĺň ňěďńěŋŋżň őţńăęďěŋĺěň ďő 300 K śő śłőřőśšĳ¿ 10 K · ů^{−1}. Ŕőďřőąŋő ňěšőďĺłă ĺ şśńőćĺ£ ŕőńşůěŋĺ£, ă šăłęě řěğşńĳšăšż ăššěśšăűĺĺ őąřăğűőć ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőčő ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő ĺ şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă ćő ćśěň ĺŋšěřćăńě śşźěśšćőćăŋĺ£ łşąĺůěśłőľ ťăğż őŕĺśăŋż ć [5].

Łřĺśšăńńĺůěśłş¿ śšřşłšşřş ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă ĺğşůăńĺ řěŋščěŋőśšřşłšşřŋżň ňěšőďőň ŋă ăćšőďĺťřăłšőňěšřě Siemens D-500 ś čěőňěšřĺěľ śžěňłĺ ŕő Ąř¡ččş-Ąřěŋšăŋő ć CuKα_{1,2} ĺğńşůěŋĺĺ ć ĺŋšěřćăńě şčńőć 2θ őš 10 ďő 160^∘ ś ÿăčőň ´(2θ) = 0.025^∘. Śžěňłş ŕřőćőďĺńĺ ŋă šőŋłőďĺśŕěřśŋżţ ŕőřőÿłăţ ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă. Ňĺłřőśšřşłšşřş ĺ łřĺśšăńńĺůěśłş¿ śšřşłšşřş ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă ĺśśńěďőćăńĺ šăłęě ňěšőďăňĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ ĺ ďĺťřăłűĺĺ. Ňĺłřőśšřşłšşřş ĺğşůăńĺ ŋă ťőńĳčě, šőńźĺŋă łőšőřőľ ŋě ŕřěćżÿăńă 50 ŋň.

Ďń£ ŋăąń¿ďěŋĺ£ ĺğőąřăęěŋĺľ ś ćżśőłĺň ăšőňŋżň řăğřěÿěŋĺěň ĺśŕőńĳğőćăńĺ ¡ńěłšřőŋŋżľ ňĺłřőśłőŕ JEM-4000FX (ďńĺŋă ćőńŋż λ = 0.00164 ŋň). Ďń£ šőčő, ůšőąż őŕřěďěńĺšĳ, łăł őřĺěŋšĺřőćăŋ şŕőř£ďőůěŋŋżľ ňőŋőőłśĺď Ti_5O_5 őšŋőśĺšěńĳŋő ŋăŕřăćńěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőčő ŕşůłă, ŕřěďćăřĺšěńĳŋő śšřşłšşřş őąřăğűă ĺğşůăńĺ ňěšőďőň ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ. Ğăšěň ¡šőš ęě őąřăğěű ĺśśńěďőćăńĺ ňěšőďőň HTEM, ŕřĺůěň şčőń řăğćőřőšă ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ őšŋőśĺšěńĳŋő ĺğőąřăęěŋĺľ ś ćżśőłĺň ăšőňŋżň řăğřěÿěŋĺěň ążń řăćěŋ ŋşń¿, ŕő¡šőňş ŋăŕřăćńěŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőčő ŕşůłă őšŋőśĺšěńĳŋő őąřăğűă ŋě ĺğňěŋ£ńőśĳ. Ďĺťřăłűĺ¿ ¡ńěłšřőŋőć ĺğşůăńĺ ś ŕőňőźĳ¿ ¡ńěłšřőŋŋőčő ňĺłřőśłőŕă Philips CM-200 ś ÿĺřĺŋőľ ŕşůłă 70 ŋň ĺ ďńĺŋőľ ćőńŋż λ = 0.00251 ŋň.

Ăŋăńĺğ ďăŋŋżţ řěŋščěŋőćśłőľ ĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ŕőłăğăń, ůšő şŕőř£ďőůěŋĺě ăšőňőć ĺ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ć TiO_y śőőšćěšśšćşěš ňőŋőłńĺŋŋőľ śćěřţśšřşłšşřě Ti_5O_5 (Ti_5�O_5�) ś ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕőľ C2/m (A12m/1), őŕĺśăŋŋőľ řăŋěě [3, 5 { 10]. Ćěłšőřż šřăŋśń£űĺĺ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ¡šőľ śćěřţśšřşłšşřż ć łőőřďĺŋăšăţ ąăğĺśŋőľ śšřşłšşřż B1 řăćŋż a_m = {1 0 − 1}_{B1}, b_m = {0 1 0}_{B1} ĺ c_m = {1 0 2}_{B1}.

Őŕřěďěńěŋĺě łăŋăńă śšřşłšşřŋőčő ťăğőćőčő ŕěřěţőďă ąěśŕőř£ďőł-ŕőř£ďőł Ti_xO_z ↔ Ti_5O_5 ĺ řăśůěš ťşŋłűĺľ řăśŕřěďěńěŋĺ£ n(r) ăšőňőć šĺšăŋă ĺ łĺśńőřőďă [1, 3, 11] ŕőłăğăńĺ, ůšő řăśŕřěďěńěŋĺě ăšőňőć šĺšăŋă ć ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2/m) śćěřţśšřşłšşřě ňőŋőőłśĺďă Ti_xO_z őŕĺśżćăěšś£ łăł

n_{Ti}(x_I, y_I, z_I) =

= x − (η^{Ti}_{10} /6) cos 2πz_I − (η^{Ti}_4 /3) cos [4π(x_I + z_I)/3]−

−(η^{Ti}_I /3) cos [2π(2x_I − z_I)/3], (1)

ă řăśŕřěďěńěŋĺě ăšőňőć łĺśńőřőďă ć ¡šőľ ęě śćěřţśšřşłšşřě őŕĺśżćăěšś£ ťşŋłűĺěľ

n_O(x_I, y_I, z_I) =

= z + (η^O_{10}/6) cos 2πz_I − (η^O_4 /3) cos [4π(x_I + z_I)/3]+

+(η^O_I /3) cos [2π(2x_I − z_I)/3], (2)

čďě x_I, y_I, z_I { łőőřďĺŋăšż şğńőć r şŕőř£ďőůĺćă¿- źěľś£ ŕőďřěÿěšłĺ; η_{10}, η_4, η_1 { ŕăřăňěšřż ďăńĳŋěčő ŕőř£ďłă. Ŕőńŋőśšĳ¿ şŕőř£ďőůěŋŋőě śőśšő£ŋĺě ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă ďőśšĺčăěšś£, łőčďă ćśě ŕăřăňěšřż ďăńĳŋěčő ŕőř£ďłă łăęďőľ ŕőďřěÿěšłĺ řăćŋż 1, šő ěśšĳ η_{10} = η_4 = η_1 = 1. Ťşŋłűĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ n_{Ti,O}(r) ≡ n_{Ti,O}(x_I, y_I, z_I) őŕĺśżćă¿š śšřşłšşřş şŕőř£ďőůěŋŋőčő łřĺśšăńńă ć ăŋăńĺšĺůěśłőň ćĺďě, ŕřĺčőďŋőň ďń£ ŋěŕőśřěďśšćěŋŋżţ łőńĺůěśšćěŋŋżţ řăśůěšőć. İšĺ ťşŋłűĺĺ ĺŋćăřĺăŋšŋż őšŋőśĺšěńĳŋő ćśěţ ŕřěőąřăğőćăŋĺľ śĺňňěšřĺĺ şŕőř£ďőůěŋŋőľ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ ĺ ŕő ťĺğĺůěśłőňş śňżśńş £ćń£¿šś£ ćěřő£šŋőśš£ňĺ őąŋăřşęěŋĺ£ ăšőňă ďăŋŋőčő śőřšă ŋă şğńě r.

Ăŋăńĺğ ťşŋłűĺľ řăśŕřěďěńěŋĺ£ (1) ĺ (2) ŕőłăğăń, ůšő ć şŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőłńĺŋŋőň ňőŋőőłśĺďě Ti_5O_5 ĺňě¿šś£ ďćă šĺŕă ŋěŕřěřżćŋżţ ćăłăŋśĺőŋŋżţ łăŋăńőć, ĺ ŕőğćőńĺń őŕřěďěńĺšĳ ĺţ ŋăŕřăćńěŋĺ£. Ćăłăŋśĺőŋŋżě łăŋăńż ŕěřćőčő šĺŕă ŕřőţőď£š ůěřěğ ćăłăŋšŋżě şğńż šőńĳłő őďŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ { šĺšăŋőćőľ ĺńĺ łĺśńőřőďŋőľ. Ć őąźěň ćĺďě ¡šĺ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 77 ćżŕ. 1 { 2 2003 ćăłăŋśĺőŋŋżě łăŋăńż ĺňě¿š śńěďş¿źĺě ŋăŕřăćńěŋĺ£: [2m, ±2n + 1, 2m + 1]_{C2/m} ≡ [4m + 1, ±2n + + 1, 2(m + 1)]_{B1} ĺ [2(2m + 1), ±2n + 1, 2m + 1]_{C2/m} ≡ ≡ [3(2m + 1), ±2n + 1, 0]_{B1}, čďě m, n { űěńżě ůĺśńă.

Ćăłăŋśĺőŋŋżě łăŋăńż ćšőřőčő šĺŕă ŕřőţőď£š ůěřěğ ŕőśńěďőćăšěńĳŋő ůěřěďş¿źĺěś£ ŋěňěšăńńĺůěśłş¿ ĺ ňěšăńńĺůěśłş¿ ćăłăŋśĺĺ. İšĺ łăŋăńż ĺňě¿š śńěďş¿źĺě ŋăŕřăćńěŋĺ£: [2m + 1, ±2n + 1, 0]_{C2/m} ≡ ≡ [2m + 1, ±2n + 1, ±(2m + 1)]_{B1} ĺ [1, ±2n, 2m + + 1]_{C2/m} ≡ [2(m + 1), ±2n, 4m + 1]_{B1}, čďě m, n { űěńżě ůĺśńă, ă šăłęě [2m − 2p − 1, ±2n + 1, m + 2p + + 1]_{C2/m} ≡ [3m, ±2n + 1, 3(2p + 1)]_{B1} (m ≠ 0, n, p { űěńżě ůĺśńă) ĺ [2m − 2p − 1, ±2n, m + 2p + 1]_{C2/m} ≡ ≡ [3m, ±2n, 3(2p + 1)]_{B1} (n ≠ 0, m, p { űěńżě ůĺśńă).

Řĺś.1. Ŋăąń¿ďăěňőě řăśŕřěďěńěŋĺě śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ, ăšőňőć šĺšăŋă ĺ łĺśńőřőďă ć ŕřőěłűĺĺ ŋă ŕńőśłőśšĳ (104)_{C2/m} ≡ (201)B1 şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőłńĺŋŋőčő (ŕř. čř. C2/m) ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă Ti5O5 (ŋăŕřăćńěŋĺě ŕřőěłűĺĺ [101]_{C2/m} ≡ [201]B1 ). Ćĺďĺňőě řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ř£ďăňĺ őďŋőĺňěŋŋżţ ăšőňőć drow řăćŋő aB1/2. Řăğřżćż ňěęďş ăšőňăňĺ őďŋőčő ř£ďă śőőšćěšśšćş¿š ćăłăŋśĺőŋŋżň łăŋăńăň, ĺňě¿źĺň ŋăŕřăćńěŋĺě [101]_{C2/m} ≡ [201]B1 . Řăśśšő£- ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ, řăğďěńěŋŋżňĺ ćăłăŋśĺěľ, řăćŋő ( √ 5/5)aB1. Ŕőłăğăŋ łőŋšşř śěůěŋĺ£ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ťăğż Ti5O5 ŕńőśłőśšĳ¿ (104)_{C2/m} ≡ (201)B1

Ś ŕőňőźĳ¿ łőňŕĳ¿šěřŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ďń£ şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőłńĺŋŋőčő (ŕř. čř. C2/m) ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă Ti_5O_5 ążń ŕřőćěďěŋ ŕőĺśł ŋăŕřăćńěŋĺľ, ŋăĺąőńěě ąńăčőŕřĺ£šŋżţ ďń£ ŋăąń¿ďěŋĺ£ ćăłăŋśĺőŋŋżţ łăŋăńőć ś ŕőňőźĳ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ ćżśőłőčő řăğřěÿěŋĺ£. Ŋăąń¿ďăšĳ ňőęŋő šőńĳłő šě ćăłăŋśĺőŋŋżě łăŋăńż, ŋăŕřăćńěŋĺ£ łőšőřżţ śőćŕăďă¿š ś ŋăŕřăćńěŋĺěň ¡ńěłšřőŋŋőčő ŕşůłă. Łřőňě šőčő, ďń£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő ŋăąń¿ďěŋĺ£ ćăłăŋśĺľ ŋşęŋő, ůšőąż ć ŕřőěłűĺĺ ăšőňőć łřĺśšăńńă ŋă ŕńőśłőśšĳ, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋş¿ ćżąřăŋŋőňş ŋăŕřăćńěŋĺ¿, řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ăšőňŋżňĺ ř£ďăňĺ ĺ ňěęďş ăšőňăňĺ ć őďŋőň ř£ďş ążńĺ ŋě ňěŋĳÿě, ůěň řăğřěÿěŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőčő ňĺłřőśłőŕă, łőšőřőě śőśšăćń£ńő 0.09 ŋň. Ŕřĺ ŕřőůĺţ řăćŋżţ şśńőćĺ£ţ ćĺğşăńĺğăűĺĺ ćăłăŋśĺľ śŕőśőąśšćşěš šăłęě şňěŋĳÿěŋĺě šőńźĺŋż ťőńĳčĺ. Ăŋăńĺğ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă Ti_5O_5 ś şůěšőň ňěęăšőňŋżţ ĺ ňěęŕńőśłőśšŋżţ řăśśšő£ŋĺľ ĺ ŋăľďěŋŋżţ ŋăŕřăćńěŋĺľ ŋěŕřěřżćŋżţ ćăłăŋśĺőŋŋżţ łăŋăńőć ŕőłăğăń, ůšő ďń£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő ŋăąń¿ďěŋĺ£ ŋăĺ-

Řĺś.2. Ŕřőěłűĺ£ ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ňőŋőłńĺŋŋőľ ťăğż Ti5O5 ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ [1 1 0]_{C2/m} ≡ [1 1 −1]B1 ŋă ŕńőśłőśšĳ (2 1 −1)_{C2/m} ≡ ≡ (1 1 − 1)B1. Ćĺďĺňőě řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ř£ďăňĺ őďŋőĺňěŋŋżţ ăšőňőć drow řăćŋő ( √ 2/4)aB1. Ćăłăŋśĺőŋŋżě łăŋăńż ĺňě¿š ŋăŕřăćńěŋĺě [1 1 0]_{C2/m} ≡ ≡ [1 1 − 1]B1; řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ, řăğďěńěŋŋżňĺ ćăłăŋśĺěľ, řăćŋő ( √ 6/3)aB1. Ŕőłăğăŋ łőŋšşř śěůěŋĺ£ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ťăğż Ti5O5 ŕńőśłőśšĳ¿ (2 1 − 1)_{C2/m} ≡ (1 1 − 1)B1

ąőńěě ąńăčőŕřĺ£šŋż šřĺ ŋăŕřăćńěŋĺ£: [ 10 1]_{C2/m} ≡ ≡ [2 0 1]_{B1} (řĺś.1), [1 1 0]_{C2/m} ≡ [1 1 − 1]_{B1} (řĺś.2) ĺ [0 1 1]_{C2/m} ≡ [1 1 2]_{B1} (řĺś.3a). Ĺňěŋŋő ¡šĺ ŋăŕřăćńěŋĺ£ ŕőğćőń£¿š ŕőńşůĺšĳ ĺğőąřăęěŋĺ£ ś ŋăĺąőńĳÿĺňĺ ćĺďĺňżňĺ řăśśšő£ŋĺ£ňĺ ňěęďş ăšőňŋżňĺ ř£ďăňĺ ĺ ňěęďş ăšőňăňĺ ć ř£ďăţ. Ůšőąż ŕřěďśšăćĺšĳ, łăł ćżčń£ďĺš řăśŕřěďěńěŋĺě ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ ć śě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 77 ćżŕ. 1 { 2 2003

Řĺś.3. Řăśŕřěďěńěŋĺě śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ, ăšőňőć Ti ĺ O, ŋăąń¿ďăěňőě ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ [011]_{C2/m} ≡ [112]B1 őšŋőśĺšěńĳŋő ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőłńĺŋŋőčő (ŕř. čř. C2/m) őłśĺďă Ti5O5 (ŕřőěłűĺ£ ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ ťăğż Ti5O5 ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ [011]_{C2/m} ≡ [112]B1 ŋă ŕńőśłőśšĳ (−114)_{C2/m} ≡ (112)B1): (a) ňőďěńĺřőćăŋĺě ś şůěšőň ăšőňőć Ti ĺ O; (b) ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ łăřšĺŋă ś ćżśőłĺň ăšőňŋżň řăğřěÿěŋĺěň (şćěńĺůěŋĺě ć 4 · 10^6 řăğ); (c) ňőďěńĺřőćăŋĺě ś şůěšőň šőńĳłő ăšőňőć Ti (ŕőłăğăŋ ŕőř£ďőł ůěřěďőćăŋĺ£ ğŋăůěŋĺľ ťşŋłűĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ nTi(r) ŋă şğńăţ ŕőďřěÿěšłĺ šĺšăŋă ć ř£ďăţ [−1 1 0]B1). Ćĺďĺňőě ňőďěńĳŋőě řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ř£ďăňĺ őďŋőĺňěŋŋżţ ăšőňőć drow = √ 3/3aB1 = 0.241 ŋň (ďń£ aB1 = 0.4174 ŋň), ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőě řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ř£ďăňĺ drow = 0.221 ŋň. Řăğřżćż ňěęďş ăšőňăňĺ őďŋőčő ř£ďă ŋă ňőďěńĳŋżţ řĺśşŋłăţ śőőšćěšśšćş¿š ćăłăŋśĺőŋŋżň łăŋăńăň, ĺňě¿źĺň ŋăŕřăćńěŋĺě [011]_{C2/m} . Ćĺďĺňőě řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ, řăğďěńěŋŋżňĺ ćăłăŋśĺěľ, řăćŋő √ 2/2aB1 = 0.295 ŋň. Ŋă ňőďěńĳŋżţ řĺśşŋłăţ ŕőłăğăŋ łőŋšşř śěůěŋĺ£ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ťăğż Ti5O5 ŕńőśłőśšĳ¿ (−114)_{C2/m}

ůěŋĺĺ, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőň ćżąřăŋŋőňş ŋăŕřăćńěŋĺ¿, ążńĺ őŕřěďěńěŋż ŕřőěłűĺĺ ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ ĺďěăńĳŋőľ ŕőńŋőśšĳ¿ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ňőŋőłńĺŋŋőľ ťăğż Ti_5O_5 ć łăęďőň ĺğ şłăğăŋŋżţ ŋăŕřăćńěŋĺľ ŋă ŕńőśłőśšĺ, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋżě ŋăŕřăćńěŋĺ¿. Ŋěğăŕőńŋěŋŋżě şğńż ŕřőěłűĺľ śőőšćěšśšćş¿š ćăłăŋśĺőŋŋżň łăŋăńăň.

Ćăłăŋśĺőŋŋżě łăŋăńż, ĺňě¿źĺě ŋăŕřăćńěŋĺě [1 0 1]_{C2/m} ≡ [2 0 1]_{B1}, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőě ł śěňěľśšćş ŕńőśłőśšěľ (1 0 4)_{C2/m} (řĺś.1), ĺńĺ ŋăŕřăćńěŋĺě [1 1 0]_{C2/m} ≡ [1 1 − 1]_{B1}, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőě ł ŕńőśłőśš£ň (2 1 − 1)_{C2/m} (řĺś.2), £ćń£¿šś£ łăŋăńăňĺ ćšőřőčő šĺŕă ĺ ŕřőţőď£š ůěřěğ ŕőśńěďőćăšěńĳŋő ůěřěďş¿źĺěś£ ŋěňěšăńńĺůěśłş¿ ĺ ňěšăńńĺůěśłş¿ ćăłăŋśĺĺ. Šřěšĳě ŋăŕřăćńěŋĺě ćăłăŋśĺőŋŋőčő łăŋăńă ěśšĳ [0 1 1]_{C2/m} ≡ [1 1 2]_{B1}, šő ěśšĳ ŋőřňăńĳ ł śěňěľśšćş ŕńőśłőśšěľ (−1 1 4)_{C2/m} (řĺś.3a). Ć ¡šőň śńşůăě ćăłăŋśĺőŋŋżľ łăŋăń ŕěřćőčő šĺŕă ŕřőţőďĺš ůěřěğ ŕşśšżě şğńż šőńĳłő ňěšăńńĺůěśłőľ ĺńĺ šőńĳłő ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ. Ŋă řĺś.1, 2 ĺ 3a şłăğăŋż ŋăŕřăćńěŋĺ£ ř£ďőć ăšőňőć, ćĺďĺňżě řăśśšő£ŋĺ£ d_{row} ňěęďş ř£ďăňĺ őďŋőĺňěŋŋżţ ăšőňőć ĺ ćĺďĺňżě řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ďćşň£ ăšőňăňĺ, řăğďěńěŋŋżňĺ ćăłăŋśĺěľ.

Ćĺďĺňőě řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ďćşň£ ăšőňăňĺ, řăğďěńěŋŋżňĺ ćăłăŋśĺěľ, £ćń£ěšś£ ňăłśĺňăńĳŋżň ć śńşůăě ŋăąń¿ďěŋĺ£ ăšőňŋżţ ŕńőśłőśšěľ (2 1 −1)_{C2/m} ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ [1 1 0]_{C2/m} ≡ [1 1 − 1]_{B1} (řĺś.2); őŋő řăćŋő ( √ 6/3)a_{B1} ĺńĺ 0.3408ŋň ďń£ a_{B1} = 0.4174 ŋň.

Ć ďćşţ ďřşčĺţ ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ ćĺďĺňżě řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ, řăğďěńěŋŋżňĺ ćăłăŋśĺěľ, ňěŋĳÿě, ĺ śőśšăćń£¿š ( √ 2/2)a_{B1} = 0.2951 ŋň ďń£ ŋăŕřăćńěŋĺ£ [0 1 1]_{C2/m} ≡ [1 1 2]_{B1} (řĺś.3a) ĺ ( √ 5/5)a_{B1} = = 0.1867 ŋň ďń£ ŋăŕřăćńěŋĺ£ [1 0 1]_{C2/m} ≡ [2 0 1]_{B1} (řĺś.1), śőőšćěšśšćěŋŋő. Šăłĺň őąřăğőň, ŋăŕřăćńěŋĺě [1 1 0]_{C2/m} ≡ [1 1 − 1]_{B1} ŋăĺąőńěě ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋő ďń£ ŋěŕőśřěďśšćěŋŋőčő ŋăąń¿ďěŋĺ£ ćăłăŋśĺľ ś ŕőňőźĳ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ ćżśőłőčő řăğřěÿěŋĺ£.

Ćĺďĺňőě řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ř£ďăňĺ őďŋőĺňěŋŋżţ ăšőňőć, d_{row} = d_{Ti−Ti} ≡ d_{O−O}, ňăłśĺňăńĳŋő, ěśńĺ ăšőňż ĺ ćăłăŋśĺĺ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż Ti_5O_5 ŕřőěłšĺřş¿šś£ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ [0 1 1]_{C2/m} ≡ [1 1 2]_{B1} ŋă ŕńőśłőśšĳ (−1 1 4)_{C2/m} ≡ (1 1 2)_{B1}, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋş¿ ŋăŕřăćńěŋĺ¿ ŕřőěłűĺĺ (řĺś.3a); ć ¡šőň śńşůăě d_{row} = ( √ 3/3)a_{B1} ĺńĺ 0.2410ŋň ďń£ a_{B1} = = 0.4174 ŋň. Ěśńĺ ăšőňż ŕřőěłšĺřş¿šś£ ć ŋăŕřăć-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 77 ćżŕ. 1 { 2 2003 ńěŋĺĺ [1 0 1]_{C2/m} ≡ [2 0 1]_{B1} ŋă ŕńőśłőśšĳ śěňěľśšćă (1 0 4)_{C2/m} ≡ (2 0 1)_{B1}, šő ćĺďĺňőě řăśśšő£- ŋĺě d_{row} = a_{B1}/2 ĺ śőśšăćń£ěš 0.2087ŋň; ďń£ ŕřőěłűĺĺ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ [1 1 0]_{C2/m} ≡ [1 1 − 1]_{B1} ŋă ŕńőśłőśšĳ (2 1 − 1)_{C2/m} ≡ (1 1 − 1)_{B1} őŋő řăćŋő ( √ 2/4)a_{B1} = 0.1476 ŋň. Šăłĺň őąřăğőň, ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ [0 1 1]_{C2/m} ňőęŋő ŋăĺąőńěě ůěšłő ŋăąń¿ďăšĳ ăšőňŋżě ř£ďż.

Ŋă řĺś.4 ŕőłăğăŋă őďŋă ĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďĺťřăłűĺőŋŋżţ łăřšĺŋ şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőłńĺŋŋőčő

Řĺś.4. İńěłšřőŋŋă£ ďĺťřăłűĺ£ ŋă şŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőłńĺŋŋőň (ŕř. čř. C2/m) ňőŋőőłśĺďě šĺšăŋă TiO1.087 ś ŕăřăňěšřőň ąăğĺśŋőľ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ aB1 = 0.4174 ŋň (ŋăŕřăćńěŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőčő ŕşůłă [011]_{C2/m} ≡ [112]B1 ). Ďń£ śšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ şłăğăŋż ĺŋďěłśż ąăğĺśŋőľ śšřşłšşřż B1, őśšăńĳŋżě őšřăęěŋĺ£ őąşśńőćńěŋż ŋăńĺůĺěň śćěřţśšřşłšşřż ĺ ďćőľŋĺłőćăŋĺěň ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ ťăğż

(ŕř. čř. C2/m) ňőŋőőłśĺďă TiO_{1.087}; ŋőřňăńĳ ł ŕńőśłőśšĺ řĺśşŋłă, ĺďşźă£ ćŋĺğ, ĺňěěš ŋăŕřăćńěŋĺě [011]_{C2/m} ≡ [112]_{B1}. Łăł şęě ążńő őšňěůěŋő, ć ¡šőň ŋăŕřăćńěŋĺĺ ćĺďĺňőě řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ř£ďăňĺ őďŋőĺňěŋŋżţ ăšőňőć £ćń£ěšś£ ŋăĺąőńĳÿĺň. Ŋăř£- ďş śő śšřşłšşřŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ (ŕ£šŋă ś ąőńĳÿőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ¿) ćĺďŋż ňěŋěě ĺŋšěŋśĺćŋżě śćěřţśšřşłšşřŋżě řěťńěłśż ĺ őšřăęěŋĺ£, ść£ğăŋŋżě ś ŋăńĺůĺěň ć őąřăğűě ďćőľŋĺłőć. Łřőňě šőčő, ŋă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě ŕřĺśşšśšćşěš śĺśšěňă śńăążţ ďĺťťşğŋżţ ŕőńőś, ŕăřăńńěńĳŋżţ ŋăŕřăćńěŋĺ£ň [2 0 −1]^∗_{B1} ĺ [0 2 − 1]^∗_{B1}, śńěčłă śňěźěŋŋżţ őšŋőśĺšěńĳŋő śšřşłšşřŋżţ şğńőć ć őąńăśšĳ őąřăšŋőčő ŕřőśšřăŋśšćă ś ąőńĳÿĺňĺ ćőńŋőćżňĺ ćěłšőřăňĺ. Ŕőńőśż őąřăğş¿š śĺśšěňş čěőňěšřĺůěśłĺ ŕőďőąŋżţ ĺ łőŋűěŋšřĺůěśłĺ řăśŕőńőęěŋŋżţ őłőńő ŕěřćĺůŋőčő ŕ£šŋă (0 0 0) ŕăřăńńěńőčřăňňőć. Ŋĺ őďŋă ĺğ ŕőńőś ŋě ŕřőţőďĺš ůěřěğ şğěń (0 0 0). Ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě šăłőčő šĺŕă őąşśńőćńěŋő, ć ŕěřćş¿ őůěřěďĳ, śšăšĺůěśłĺňĺ śňěźěŋĺ- £ňĺ ăšőňőć, őłřşęă¿źĺţ ćăłăŋśĺĺ, ă šăłęě łőřřěń£űĺőŋŋżň ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň. Řăŋěě [12] ŕőďőąŋżě ŕőńőśż ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ŋăąń¿ďăńĺ ŋă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě śćěřţśšěţĺőňěšřĺůěśłőčő łşąĺůěśłőčő ŋĺšřĺďă ŋĺőąĺ£ NbN_{1.2} ś ćăłăŋśĺ£ňĺ ć ŕőďřěÿěšłě ŋĺőąĺ£.

Ŋă řĺś.3b ŕřĺćěďěŋă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ łăřšĺŋă ś ćżśőłĺň ăšőňŋżň řăğřěÿěŋĺěň (şćěńĺůěŋĺě ć 4 · 10^6 řăğ), ŕőńşůěŋŋă£ ś šőčő ęě őąřăğűă şŕőř£- ďőůěŋŋőčő ňőŋőłńĺŋŋőčő (ŕř. čř. C2/m) ňőŋőőłśĺďă TiO_{1.087}, ŋă łőšőřőň ĺğşůěŋă ¡ńěłšřőŋŋă£ ďĺťřăłűĺ£ (řĺś.4). Ĺğőąřăęěŋĺě ŕőńşůěŋő ć ŕńőśłőśšĺ (−1 1 4)_{C2/m} ≡ (1 1 2)_{B1}, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőľ ŋăŕřăćńěŋĺ¿ [0 1 1]_{C2/m} ≡ [1 1 2]_{B1}, ĺ ŋă ŋěň ţőřőÿő ćĺďŋż ăšőňŋżě ř£ďż.

Šőńźĺŋă ĺśśńěďşěňőčő őąřăğűă śőśšăćń£ěš őłőńő 50 ŋň, ŕő¡šőňş ŋăąń¿ďăěňă£ łăřšĺŋă £ćń£ěšś£ řěğşńĳšăšőň ŋăńőęěŋĺ£ ŋěśłőńĳłĺţ ďěś£šłőć śńőěć: ăšőňż řăśŕőńăčă¿šś£ ůěšłĺňĺ ř£ďăňĺ šőńĳłő ć őďŋőň ŋăŕřăćńěŋĺĺ [−1 1 0]_{B1} ŋă ćśěň ŋăąń¿ďăěňőň şůăśšłě. Űěŕőůłĺ ăšőňőć ć ř£ďş ŕřěřżćă¿šś£; ňěśšăň řăğřżćă śőőšćěšśšćş¿š ćăłăŋśĺĺ, ŋő ĺţ řăśŕőńőęěŋĺě ŋě £ćń£ěšś£ ćŕőńŋě ŕěřĺőďĺůěśłĺň. Ŋăńĺůĺě ŋă ňĺłřőťőšőčřăťĺĺ (řĺś.3b) şůăśšłőć ś ąőńěě šěňŋżň ťőŋőň őąž£śŋ£ěšś£ šěň, ůšő ć ¡šőň ňěśšě őąřăğěű ĺňěěš ąońĳÿş¿ šőńźĺŋş. Ŋă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ łăřšĺŋě (řĺś.3b) ňż ŋě ćĺďĺň ăšőňőć łĺśńőřőďă, šăł łăł őŋĺ ĺňě¿š ć šřĺ řăğă ňěŋĳÿĺľ, ůěň ăšőňż šĺšăŋă, ťăłšőř řăśśě£ŋĺ£. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ŋă řĺś.3c ŕřĺćěďěŋă łăřšĺŋă, ŕőńşůěŋŋă£ łőňŕĳ¿šěřŋżň ňőďěńĺřőćăŋĺěň ś şůěšőň šőńĳłő ăšőňőć šĺšăŋă; őŋă ąőńĳÿě śőőšćěšśšćşěš řěăńĳŋőľ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ łăřšĺŋě řĺś.3b. Ć őąźěň śńşůăě ťşŋłűĺ£ řăśŕřěďěńěŋĺ£ n_{Ti}(r) (1) ŕřĺŋĺňăěš ůěšżřě ğŋăůěŋĺ£, řăćŋżě ćěřő£šŋőśšĺ őąŋăřşęěŋĺ£ ăšőňă Ti ŋă şğńăţ ČŰŁ ŕőďřěÿěšłĺ šĺšăŋă şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă TiO_y ≡ ≡ Ti_xO_z (y = z/x): n_{Ti1} = x − η_{10}/6 − η_4/3 − η_1/3, n_{Ti2} = x+η_{10}/6−η_4/3+η_1/3, n_{Ti3} = x−η_{10}/6+η_4/6+ + η_1/6 ĺ n_{Ti4} = x + η_{10}/6+ η_4/6 − η_1/6. Ğŋăůěŋĺě n_{Ti1} śőőšćěšśšćşěš ćăłăŋśĺőŋŋőľ ŕőğĺűĺĺ ŕőďřěÿěšłĺ šĺšăŋă. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś.3c, ćěřő£šŋőśšĺ n_i ć ř£ďăţ ăšőňőć šĺšăŋă ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ [−1 1 0]_{B1} ůěřěďş¿šś£ ć śńěďş¿źěň ŕőř£ďłě: n_1, n_4, n_3, n_2, n_3, n_4, n_1 . . . Ŋă ňőďěńĳŋőň ĺğőąřăęěŋĺĺ łăęďżě ŕ£šĳ ăšőňőć šĺšăŋă řăğďěńěŋż ňěšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřŋőľ ćăłăŋśĺěľ (ćěřő£šŋőśšĳ őąŋăřşęěŋĺ£ ăšőňă šĺšăŋă n_1). Ŋă

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 77 ćżŕ. 1 { 2 2003

¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőň ĺğőąřăęěŋĺĺ śšřőčă£ ŕěřĺőďĺůŋőśšĳ ć ůěřěďőćăŋĺĺ ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ őšśşšśšćşěš, ŋő ć űěńőň őŋő ŕőďőąŋő ňőďěńĳŋőňş. Ł ŋăřşÿěŋĺ¿ ŕěřĺőďĺůŋőśšĺ ć ăšőňŋżţ ř£ďăţ ňőęěš ŕřĺćěśšĺ śőůěšăŋĺě ŋěśłőńĳłĺţ ŕřĺůĺŋ: 1) śőśšăć ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ĺğşůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă TiO_{1.087} őšńĺůăěšś£ őš ¡łćĺăšőňŋőčő śőśšăćă ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă TiO_{1.00} (Ti_{0.833}O_{0.833}), ďń£ łőšőřőčő ćőğňőęŋő őąřăğőćăŋĺě ĺďěăńĳŋőľ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż; 2) śšěŕěŋĳ ďăńĳŋěčő ŕőř£ďłă ć ŕőďřěÿěšłě šĺšăŋă ĺğşůěŋŋőčő őąřăğűă ňěŋĳÿě ňăłśĺňăńĳŋőľ; 3) ŕőňĺňő ďăńĳŋěčő ŕőř£ďłă, ć ĺğşůěŋŋőň şŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě šĺšăŋă ĺňěěšś£ ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł, ść£ğăŋŋżľ ś řěńăłśăűĺőŋŋżňĺ śšăšĺůěśłĺňĺ śňěźěŋĺ£ňĺ ăšőňőć ćąńĺğĺ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ, ă šăłęě łőřřěń£űĺőŋŋżľ [1, 11, 13, 14] ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł. Ğăňěšĺň, ůšő ŕő őšďěńĳŋőśšĺ ŋĺ őďŋă ĺţ ¡šĺţ ŕřĺůĺŋ ŋě ňőęěš ŋăřşÿĺšĳ ŕěřĺőďĺůŋőśšĳ ć řăśŕőńőęěŋĺĺ ćăłăŋśĺőŋŋżţ łăŋăńőć.

Šăłĺň őąřăğőň, ňěšőď ŕřőśćěůĺćă¿źěľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ ćżśőłőčő ăšőňŋőčő řăğřěÿěŋĺ£ ŕőğćőńĺń ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ŋăąń¿ďăšĳ śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ. Łăł őąžěłš ĺśśńěďőćăŋĺ£ ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ şŕőř£ďőůěŋŋżľ ňőŋőőłśĺď šĺšăŋă TiO_{1.087}, ĺňě¿- źĺľ ňőŋőłńĺŋŋş¿ (ŕř. čř. C2/m) śćěřţśšřşłšşřş Ti_5O_5. Ŋăąń¿ďěŋĺě śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ć TiO_{1.087} ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ ć 4 · 10^6 řăğ śšăńő ćőğňőęŋżň ąńăčőďăř£ şŕőř£ďőůěŋĺ¿, ć řěğşńĳšăšě łőšőřőčő ŕő£ćĺńĺśĳ ŋěŕřěřżćŋżě ćăłăŋśĺőŋŋżě łăŋăńż, ĺ śŕěűĺăńĳŋőľ őřĺěŋšĺřőćłě őąřăğűă, őąěśŕěůĺćÿěľ śőćŕăďěŋĺě ŋăŕřăćńěŋĺľ ¡ńěłšřőŋŋőčő ŕşůłă ĺ ćăłăŋśĺőŋŋőčő łăŋăńă.

Ăćšőřż ąńăčőďăř£š ď-řă Ť. Ťĺńńĺŕŕă (Dr. F. Phillipp) ĺ čőśŕőęş Łěńĳÿ (Ms. M. Kelsch) ĺğ Ĺŋśšĺšşšă Ňăłśă Ŕńăŋłă (Ÿšşščăřš, Čěřňăŋĺ£) ğă ŕőňőźĳ ć ¡łśŕěřĺňěŋšě, ŕřőť. Ţ.-İ. Ÿěťěřă (Prof. H.-E. Schaefer) (Ĺŋśšĺšşš šěőřěšĺůěśłőľ ĺ ŕřĺłńăďŋőľ ťĺğĺłĺ Ÿšşščăřšśłőčő şŋĺćěřśĺšěšă) ĺ ł.ť.- ň.ŋ. Ě. Ć. Ÿăńăěćş (Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă

ŞřŐ ŘĂŊ) ğă ŕőńěğŋżě śőćěšż ŕřĺ őąśşęďěŋĺĺ řěğşńĳšăšőć.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (čřăŋš # 03-03-32033).

1. A. I. Gusev, A. A. Rempel, and A. A. Magerl, Disorder and Order in Strongly Non-stoichiometric Compounds. Transition metal carbides, nitrides and oxides, Berlin- Heidelberg, Springer, 2001.

2. J. Murray and H. A. Wriedt, Bull. Alloy Phase Diagrams 8, 148 (1987).

3. Ă. Ă. Ćăńěěćă, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ, Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 73, 702 (2001).

4. D. Shindo and K. Hiraga, High-Resolution Electron Microscopy for Materials Science, Berlin-Tokyo, Springer, 1998.

5. Ă. Ă. Ćăńěěćă, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ, Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŋěőřčăŋ. ňăšěřĺăńż 37, 716 (2001).

6. D. Watanabe, J. R. Castles, A. Jostson, and A. S. Malin, Nature 210, 934 (1966); Acta Cryst. 23, 307 (1967).

7. E. Hilti and F. Laves, Naturwissenschaften 55, 131 (1968).

8. D. Watanabe, O. Terasaki, A. Jostsons, and J. R. Castles, The Chemistry of Extended Defects in Non-Metallic Solids, Eds. L. Eyring and M. O. Kee¸e, Amsterdam-London, North-Holland Publ., 1970.

9. A. W. Vere and R. E. Smallman, Mechanism of Phase Transformation in Crystalline Solids, London, Institute of Metals, 1969.

10. H. Terauchi, J. B. Cohen, and T. B. Reed, Acta Cryst.

A34, 556 (1978).

11. Ă. Ĺ. Čşśěć, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ, Ŋěśšěţĺőňěšřĺ£, ąěśŕőř£ďőł ĺ ŕőř£ďőł ć šćěřďőň šěńě, Ěłăšěřĺŋąşřč, ŞřŐ ŘĂŊ, 2001.

12. E. V. Shalaeva, B. V. Mitrofanov, and G. P. Shveikin, Phys. Stat. Sol. (a)154, 505 (1996).

13. Ă. Ă. Řěňŕěńĳ, Ă. Ĺ. Čşśěć, ŤŠŠ 32, 16 (1990). 14. A. A. Rempel and A. I. Gusev, Phys. Stat. Sol. (b)160, 389 (1990).

3 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 77 ćżŕ. 1 { 2 2003