Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 86, ćżŕ. 12, ś. 896 { 900 cfl 2007 č. 25 ďěłăąř£

Ăąśőń¿šŋă£ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ĺ ťăğă řěğőŋăŋśŋőčő řăśśě£ŋĺ£ řěŋščěŋőćśłĺţ ńşůěľ ć łřĺśšăńńě čěřňăŋĺ£

İ. Ţ. Ňşţăňěďęăŋőć, Ň. Ň. Ąőřĺśőć, Ă. Ŋ. Ňőřłőćĺŋ, Ă. Ă. Ăŋšőŋěŋłő^+, Ă. Ŕ. Őřěÿłő^+, Ě. Ŋ. Őćůĺŋŋĺłőćă^+, Ć. Ě. Ďňĺšřĺěŋłő^{�1)}

Řőśśĺľśłĺľ ŋăşůŋżľ űěŋšř \Łşřůăšőćśłĺľ ĺŋśšĺšşš", 123182 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

+Ňőśłőćśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ şŋĺćěřśĺšěš ĺň. Ň.Ć. Ńőňőŋőśőćă, 119992 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

�Ĺŋśšĺšşš łřĺśšăńńőčřăťĺĺ ĺň. Ă.Ć. Ÿşąŋĺłőćă ŘĂŊ, 119333 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 12 ŋő£ąř£ 2007 č.

Ŋă Łşřůăšőćśłőň ĺśšőůŋĺłě śĺŋţřőšřőŋŋőčő ĺğńşůěŋĺ£ ĺśśńěďőćăŋż řěťńěłśż 222 ĺ 600 ćąńĺğĺ

K-łřă£ ŕőčńőźěŋĺ£ ć čěřňăŋĺĺ. İŋěřčěšĺůěśłĺľ śŕěłšř řěťńěłśă 222 őąşśńőćńěŋ ĺŋšěřťěřěŋűĺěľ śńă-

ąőčő ŋěřěğőŋăŋśŋőčő ĺ ůĺśšő řěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďőć ć šěŋğőřŋżľ ăšőňŋżľ ťăłšőř, šőčďă łăł řěťńěłś 600 £ćń£ěšś£ ůĺśšő řěğőŋăŋśŋżň. Ĺğ ĺŋšěřťěřěŋűĺőŋŋőľ ğăćĺśĺňőśšĺ őŕřěďěńěŋő ĺğňěŋěŋĺě ś ¡ŋěřčĺěľ ăąśőń¿šŋőľ ćěńĺůĺŋż ĺ ťăğż řěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďă ć ăňŕńĺšşďş řăśśě£ŋĺ£. Ŕřőćěďěŋŋőě ůĺśńěŋŋőě ňőďěńĺřőćăŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ śŕěłšřőć řěťńěłśőć ś şůěšőň ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋőčő ĺ šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋőčő ćłńăďőć şłăğżćăěš ŋă ŕřěőąńăďăŋĺě ŕőśńěďŋěčő ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě.

PACS: 61.05.�i, 78.70.Ck

Řěğőŋăŋśŋă£ ďĺťřăłűĺ£ śĺŋţřőšřőŋŋőčő ĺğńşůěŋĺ£ (ŚĹ) ĺŋšěŋśĺćŋő řăğćĺćăěšś£ ć ŕőśńěďŋĺě čőďż łăł ňěšőď ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŋě šőńĳłő śšřşłšşřŋżţ, ŋő, čńăćŋżň őąřăğőň, ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺ ňăčŋĺšŋżţ śćőľśšć łřĺśšăńńőć [1 { 3]. Ťĺğĺůěśłőľ őśŋőćőľ ¡šőčő ňěšőďă £ćń£ěšś£ šő, ůšő ćąńĺğĺ łřăěć ŕőčńőźěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋżě ćőńŋőćżě ťşŋłűĺĺ ćőğąşęďěŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ăšőňőć śĺńĳŋő ĺśłăęă¿šś£ ĺğ-ğă ŋăńĺůĺ£ śőśěďŋĺţ ăšőňőć, ă šăłęě ňăčŋĺšŋőčő ĺ őřąĺšăńĳŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺľ. Ŋăĺąőńěě ğăňěšŋő ¡šő ŕřő£ćń£ěšś£ ć ůĺśšő řěğőŋăŋśŋżţ řěťńěłśăţ, ğăŕřěźěŋŋżţ ćďăńĺ őš řěğőŋăŋśŋőľ őąńăśšĺ ćśńěďśšćĺě ćżśőłőľ śĺňňěšřĺĺ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ. Őśőążľ ĺŋšěřěś ćżğżćă¿š šăłĺě šěţŋőńőčĺůěśłĺ ćăęŋżě łřĺśšăńńż, łăł čěřňăŋĺľ, ňăŋčăŋăšż řěďłőğěňěńĳŋżţ ¡ńěňěŋšőć ĺ ďř.

Ůĺśšő řěğőŋăŋśŋżě ąř¡ččőćśłĺě řěťńěłśż šĺŕă hk0, h + k = 4n + 2 ć łřĺśšăńńě čěřňăŋĺ£ ŕřĺćńěłńĺ ćŋĺňăŋĺě ĺśśńěďőćăšěńěľ ŕőśńě šőčő, łăł ążńĺ ŕřěďńőęěŋż ďćă ňěţăŋĺğňă ĺţ ćőğąşęďěŋĺ£, ďĺŕőńĳłćăďřşŕőńĳŋżľ [4] ĺ ĺŋďşűĺřőćăŋŋżľ šěŕńőćżňĺ łőńěąăŋĺ£ňĺ ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋżľ [5]. Ŕőśńěďŋĺľ őąşśńőćńěŋ ĺśłăęěŋĺ£ňĺ şśřěďŋěŋŋőľ šěšřă¡ďřĺůěśłőľ śĺňňěšřĺĺ őłřşęěŋĺ£ ăšőňőć ćśńěďśšćĺě šěŕńőćżţ śňěźěŋĺľ ĺ śőőšćěšśšćş¿źĺňĺ ĺğňěŋěŋĺ£ňĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ čěřňăŋĺ£. Ďő ŋăśšő£źěčő ćřěňěŋĺ ¡šĺ řěťńěłśż ŕőďřőąŋő ĺśśńěďőćăŋż ŋěśłőńĳłĺňĺ ŋăşůŋżňĺ čřşŕŕăňĺ łăł ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě [4, 6, 7], šăł ĺ ć ÿĺřőłőň šěňŕěřăšşřŋőň ĺŋšěř-

1)e-mail: dmitrien@crys.ras.ru

ćăńě [8, 9]. Őůěŋĳ řěğłă£ ğăćĺśĺňőśšĳ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ¡šĺţ řěťńěłśőć őš šěňŕěřăšşřż ŕőďšćěřęďăěš šěőřěšĺůěśłĺě ćżćőďż ő šőň, ůšő šěŋğőřŋă£ ăňŕńĺšşďă řăśśě£ŋĺ£ śőďěřęĺš ĺ šěňŕěřăšşřŋő-ŋěğăćĺśĺňżľ ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋżľ [4, 10] ćłńăď, ĺ řěğłő ňěŋ£¿- źĺľś£ ś šěňŕěřăšşřőľ šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋżľ ćłńăď [5, 11].

Ďń£ ŕőŋĺňăŋĺ£ ťĺğĺłĺ řěğőŋăŋśŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ćăęŋő şňěšĳ ĺğňěř£šĳ ŋě šőńĳłő ăąśőń¿šŋş¿ ćěńĺůĺŋş, ŋő ĺ ťăğş řěğőŋăŋśŋőľ ăňŕńĺšşďż řăśśě£- ŋĺ£; őąě őŋĺ śĺńĳŋő ňěŋ£¿šś£ ś ¡ŋěřčĺěľ. Őŕřěďěńĺšĳ ĺţ ňőęŋő ĺğ ĺŋšěřťěřěŋűĺĺ ś şęě ĺğćěśšŋżň łăŋăńőň řăśśě£ŋĺ£. İšă ğăďăůă ćśěčďă ďőśšăšőůŋő šřşďőěňłă£, ĺ ďő ŋăśšő£źěčő ćřěňěŋĺ ĺğňěřěŋĺ£ ŕřőďěńăŋż ćśěčő ć ŋěśłőńĳłĺţ śńşůă£ţ. Ďőśšăšőůŋő śłăğăšĳ, ůšő řăąőšă [6] ŕőść£źěŋă ĺğňěřěŋĺ¿ ăňŕńĺšşďż ĺ ťăğż řěťńěłśőć 600 ĺ 222 ć čěřňăŋĺĺ ćśěčő ďń£ őďŋőčő ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ, ůšő, őďŋăłő, ŋě ŕőğćőń£ěš řăğďěńĺšĳ ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋżľ ĺ šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋżľ ćłńăďż. Ć ¡šőľ řăąőšě ążńă ĺśŕőńĳğőćăŋă ĺŋšěřťěřěŋűĺ£ řěğőŋăŋśŋőčő řăśśě- £ŋĺ£ ś ňŋőčőćőńŋőćőľ ďĺťřăłűĺěľ, őďŋăłő ¡šőš ňěšőď šřěąşěš őůěŋĳ ąőńĳÿőčő ćřěňěŋĺ ŋă ŕşůłě ŚĹ. Ć řăŋŋĺţ řăąőšăţ ďěľśšćĺšěńĳŋżě ĺ ňŋĺňżě ůăśšĺ šěŋğőřŋőčő ăšőňŋőčő ťăłšőřă őŕřěďěń£ńĺśĳ ĺğ śšăšĺśšĺůěśłőčő ăŋăńĺğă ąőńĳÿőčő ůĺśńă śĺńĳŋżţ řěťńěłśőć ŕřĺ ďĺťřăłűĺĺ ŕőń£řĺğőćăŋŋőčő ŚĹ ć łřĺśšăńńăţ RbUO_2(NO_3)_3 [12], KBrO_3 ĺ NaBrO_3 [13], K_2PtCl_4 [14], C_6H_{12}N_2O_4Se [15]. Ć śńşůăě łřĺśšăńńă ŕĺřĺšă FeS_2 ĺŋšěřťěřěŋűĺ£ řěğőŋăŋśŋőčő ĺ ňŋőčő-

896 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 11 { 12 2007 ćőńŋőćőčő ćłńăďőć ążńă ĺśŕőńĳğőćăŋă ďń£ ĺğňěřěŋĺ£ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ ğăćĺśĺňőśšĺ ďěľśšćĺšěńĳŋőľ ĺ ňŋĺňőľ ůăśšěľ ăňŕńĺšşďż řăśśě£ŋĺ£ ŋă ęěńěğě [16], ĺ řěğşńĳšăšż śřăćŋĺćăńĺśĳ ś řăğńĺůŋżňĺ šěőřěšĺůěśłĺňĺ řăśůěšăňĺ.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě śŕěłšřăńĳŋă£ ğăćĺśĺňőśšĳ ăąśőń¿šŋőľ ćěńĺůĺŋż ĺ ťăğż řěğőŋăŋśŋőľ ăňŕńĺšşďż őŕřěďěń£ńăśĳ ĺğ ĺŋšěřťěřěŋűĺĺ řěğőŋăŋśŋőčő ĺ ŋěřěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďőć ć řěťńěłś 222. İšőš řěťńěłś ğăŕřěźěŋ ůăśšŋżňĺ ŕřăćĺńăňĺ ŕőčăśăŋĺľ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕż F d—3m, ŋő řăğřěÿěŋ őąźĺňĺ. Ŕő¡šőňş ďăęě ć ŋěřěğőŋăŋśŋőľ őąńăśšĺ őŋ £ćń£ěšś£ śńăąő řăğřěÿěŋŋżň ćśńěďśšćĺě ăśĺňňěšřĺĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ ăšőňŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ĺ ăŋčăřňőŋĺğňă łőńěąăŋĺľ ăšőňőć [17]. Ŋěřěğőŋăŋśŋżľ śšřşłšşřŋżľ ťăłšőř řěťńěłśă 222 ążń ŋěőďŋőłřăšŋő ĺğňěřěŋ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ĺ śőśšăćń£ěš ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě +1.02 [17], šő ěśšĳ ŋěřěğőŋăŋśŋżľ ćłńăď ć ăšőňŋżľ ťăłšőř ŕřĺňěřŋő 0.128 ¡ńěłšřőŋă ŋă ăšőň. Ĺŋšěřťěřěŋűĺ£ řěğőŋăŋśŋőčő ĺ ŋěřěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďőć ďőńęŋă ŕřő£ćń£šĳś£ ć őśőąěŋŋőśš£ţ ťőřňż ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő śŕěłšřă ¡šőčő řěťńěłśă. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ĺğňěřěŋ šăłęě śŕěłšř řěťńěłśă 600.

İłśŕěřĺňěŋš ŕő ŋăąń¿ďěŋĺ¿ ąř¡ččőćśłĺţ řěťńěłśőć 600 ĺ 222 ć čěřňăŋĺĺ ćąńĺğĺ K-łřă£ ŕőčńőźěŋĺ£ ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě ążń ćżŕőńŋěŋ ŋă śšăŋűĺĺ \Ŕřěűĺğĺőŋŋă£ řěŋščěŋőćśłă£ őŕšĺłă" [18] (łăŋăń 6.6 Łşřůăšőćśłőčő ĺśšőůŋĺłă śĺŋţřőšřőŋŋőčő ĺğńşůěŋĺ£), őśŋăźěŋŋőľ ćăłşşňŋżň ďćşţłřĺśšăńĳŋżň ňőŋőţřőňăšőřőň ś ćőď£ŋżň őţńăęďěŋĺěň ŕěřćőčő łřĺśšăńńă ĺ ůěšżřěţłřşęŋżň čőŋĺőňěšřőň. Ŋăńĺůĺě śĺśšěň ďĺŋăňĺůěśłőľ śšăąĺńĺğăűĺĺ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőčő ŕőńőęěŋĺ£ ŕşůłă ŚĹ ć łăŋăńě ćżćőďă (šőůŋőśšĳ ≈ 10 ňłň) ĺ ćğăĺňŋőčő řăśŕőńőęěŋĺ£ łřĺśšăńńőć-ňőŋőţřőňăšőřőć (šőůŋőśšĳ 0.03 şčń.ś) őąěśŕěůĺćăńő ŋěőąţőďĺňżě şśńőćĺ£ ďń£ ŕřőćěďěŋĺ£ ŕřěűĺğĺőŋŋżţ řěŋščěŋőďĺťřăłűĺőŋŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšőć. Ć łăůěśšćě łřĺśšăńńőćňőŋőţřőňăšőřőć ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ ŕńăśšĺŋż łřěňŋĺ£ ś śĺňňěšřĺůŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ 111. Őąřăğűăňĺ śńşęĺńĺ śőćěřÿěŋŋżě łřĺśšăńńż čěřňăŋĺ£ ś ŕńőśłőśš£- ňĺ 111 ĺ 100, ŕăřăńńěńĳŋżňĺ ŕőćěřţŋőśš£ň. Ĺğňěřěŋĺ£ ăğĺňşšăńĳŋőľ ğăćĺśĺňőśšĺ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ďĺťřăłűĺőŋŋőčő őšřăęěŋĺ£ őśşźěśšćń£ńĺśĳ ŕşšěň ćřăźěŋĺ£ őąřăğűă ćőłřşč ŋőřňăńĺ ł őšřăęă¿źěľ ŕńőśłőśšĺ. Ďń£ ŕőńşůěŋĺ£ ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő śŕěłšřă śőőšćěšśšćş¿źěčő řěťńěłśă (řěğőŋăŋśŋőľ łřĺćőľ) ĺğňěř£ńăśĳ śěřĺ£ łřĺćżţ ďĺťřăłűĺőŋŋőčő őšřăęěŋĺ£ ŕřĺ řăğńĺůŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŚĹ ć őąńăśšĺ K-łřă£ čěřňăŋĺ£ (E_K = 11.103 ł¡Ć) ś ÿăčőň 1 ¡Ć. İŋěřčěšĺůěśłőě řăğřěÿěŋĺě śőśšăćń£ńő 1.5 ¡Ć. Ďń£ ĺśłń¿ůěŋĺ£ ćńĺ£ŋĺ£ ćżśőłőĺŋšěŋśĺćŋőčő Ge K-ťńşőřěśűěŋšŋőčő ĺğńşůěŋĺ£ ĺğ łăęďőľ łřĺćőľ ćżůĺšăńś£ ťőŋ ĺ őŕřěďěń£ńăśĳ ĺŋšěčřăńĳŋă£ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ůĺśšő ďĺťřăłűĺőŋŋőčő řăśśě£ŋĺ£. Ĺğňěřěŋĺ£ ążńĺ ćżŕőńŋěŋż ŕřĺ řăğńĺůŋżţ ăğĺňşšăńĳŋżţ ŕőńőęěŋĺ£ţ őąřăğűă, ůšő ŕőğćőńĺńő ĺśłń¿ůĺšĳ ĺśłăęěŋĺ£ řěğőŋăŋśŋżţ łřĺćżţ, ść£- ğăŋŋżě ś ňŋőčőćőńŋőćżňĺ řěťńěłśăňĺ.

Ĺğňěřěŋĺ£ řěťńěłśă 600 ŕőłăğăńĺ ţőřőÿěě śőćŕăďěŋĺě ś řěğşńĳšăšăňĺ, ŕőńşůěŋŋżňĺ řăŋěě ůěšżřĳň£ ŋăşůŋżňĺ čřşŕŕăňĺ ć §ŕőŋĺĺ [8], Ťřăŋűĺĺ [6, 7] ĺ Čěřňăŋĺĺ [9]. Ŋă řĺś.1 ŕřĺćěďěŋż řěğşńĳšăšż ĺğňěřěŋĺľ, ćżŕőńŋěŋŋżě ŋă Łşřůăšőćśłőň ĺśšőůŋĺłě ŚĹ

Řĺś.1. Ğăćĺśĺňőśšĳ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ řěťńěłśă 600 ć čěřňăŋĺĺ őš ¡ŋěřčĺĺ ŕăďă¿źěčő ĺğńşůěŋĺ£: łřĺćă£ 1 { ĺğňěřěŋĺ£ ŋă Łşřůăšőćśłőň ĺśšőůŋĺłě ŚĹ; 2 { řěğşńĳšăš ůĺśńěŋŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£; 3 { řěğşńĳšăš ĺğňěřěŋĺľ ŋă ťőšőŋŋőľ ťăąřĺłě ć Űşłşąě [8]

(łřĺćă£ 1) ĺ ťőšőŋŋőľ ťăąřĺłě ć Űşłşąě [8] (łřĺćă£ 3).

Ć őšńĺůĺě őš řěťńěłśă 600, řěťńěłś 222 ĺňěěš ŕřőćăń ć ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ćąńĺğĺ łřă£ ŕőčńőźěŋĺ£, ść£ğăŋŋżľ ś şćěńĺůěŋĺěň łő¡ťťĺűĺěŋšă ŕőčńőźěŋĺ£ (śň. řĺś.2, łřĺćă£ 1). Ěśńĺ ąż řěğőŋăŋśŋă£ ůăśšĳ ăšőňŋőčő ťăłšőřă őšśşšśšćőćăńă, šő ¡ŋěřčěšĺůěśłă£ ğăćĺśĺňőśšĳ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ řěťńěłśă 222 ć łĺŋěňăšĺůěśłőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ őŕřěďěń£ńăśĳ ąż šőńĳłő ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ ğăćĺśĺňőśšĳ¿ łő¡ťťĺűĺěŋšă ŕőčńőźěŋĺ£ őš

7 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 11 { 12 2007

Řĺś.2. İŋěřčěšĺůěśłă£ ğăćĺśĺňőśšĳ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ řěťńěłśă 222: łřĺćă£ 1 { ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě, ŕőńşůěŋŋżě ŋă Łşřůăšőćśłőň ĺśšőůŋĺłě ŚĹ; 2 { řăśůěš ąěğ şůěšă řěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďă; 3 { řăśůěš ś şůěšőň řěğőŋăŋśŋőčő ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋőčő ćłńăďă; 4 { řăśůěš ś şůěšőň ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋőčő ĺ šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋőčő ćłńăďőć, łřĺćă£ 5 { łő¡ťťĺűĺěŋš ŕőčńőźěŋĺ£ (¡łśŕěřĺňěŋš [19]), łřĺćă£ 6 { łő¡ťťĺűĺěŋš ŕőčńőźěŋĺ£ (řăśůěš). Śŕřăćă ŋă őśĺ őřďĺŋăš ŕőłăğăŋă ăąśőń¿šŋă£ ćěńĺůĺŋă ňŋĺňőľ ůăśšĺ ăšőňŋőčő ťăłšőřă, łőšőřă£ ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋă łő¡ťťĺűĺěŋšş ŕőčńőźěŋĺ£

¡ŋěřčĺĺ ŕăďă¿źěčő ĺğńşůěŋĺ£ E ĺ őŕĺśżćăńăśĳ ąż ťşŋłűĺěľ

I(222) ∼ |F_0(222)|^2/μ(E), (1)

čďě μ(E) { łő¡ťťĺűĺěŋš ŕőčńőźěŋĺ£, řěğłő ćőğřăśšă- ¿źĺľ ćąńĺğĺ łřă£ ŕőčńőźěŋĺ£, |F_0(222)|^2 { łćăďřăš śšřşłšşřŋőčő ťăłšőřă śńăąő řăğřěÿěŋŋőčő řěťńěłśă 222. Ŋă řĺś.2 ŕřĺćěďěŋă łřĺćă£ 2, łőšőřă£ ďőńęŋă őŕĺśżćăšĳ ¡ŋěřčěšĺůěśłş¿ śšřşłšşřş řěťńěłśă 222 ć ¡šőň śńşůăě. Łő¡ťťĺűĺěŋš ŕőčńőźěŋĺ£ čěřňăŋĺ£ ćąńĺğĺ K-łřă£ ążń ćğ£š ĺğ řăąőšż [19]. Őŋ šăłęě ŕřĺćěďěŋ ŋă řĺś.2 (łřĺćă£ 5), ůšőąż ążńő £śŋő řăśŕőńőęěŋĺě ňĺŋĺňşňă řěťńěłśă 222 őšŋőśĺšěńĳŋő łřă£ ŕőčńőźěŋĺ£. Łăł ćĺďŋő, řěğşńĳšăš řăśůěšă ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ řěťńěłśă ś şůěšőň šőńĳłő ŋěřěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďă ć śšřşłšşřŋżľ ťăłšőř ŕńőţő őŕĺśżćăěš ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě łăł řăğ ć őąńăśšĺ řěğőŋăŋśŋőčő řăśśě£ŋĺ£.

Ć ďěľśšćĺšěńĳŋőśšĺ ăšőňŋżľ ťăłšőř ćąńĺğĺ łřă£ ŕőčńőźěŋĺ£ ďőńęěŋ şůĺšżćăšĳ řěğőŋăŋśŋş¿ ůăśšĳ, łőšőřă£ £ćń£ěšś£ šěŋğőřŋőľ, šő ěśšĳ ĺňěěš ćĺď

f_{jk} = f_0δ_{jk} + f^0_{jk} + if^{00}_{jk}, (2)

čďě řěğőŋăŋśŋżľ ćłńăď ć ăšőňŋżľ ťăłšőř ňőęěš ążšĳ ŕřěďśšăćńěŋ ć ćĺďě [20, 21]

f^0_{jk} + if^{00}_{jk} = m ~^3ω X_{f,g}

(E_f −E_g )^3 ⟨a|O^{0�}_j |b⟩⟨b|O_k|a⟩ ~ω−(E_f −E_g )−i`/2~ ; (3) ğďěśĳ E_f ĺ E_g śőőšćěšśšćş¿š łőŋěůŋőňş ĺ ŋăůăńĳŋőňş śőśšő£ŋĺ£ň, ćěłšőřż O ĺ O^0 ćłń¿ůă¿š ďĺŕőńĳŋżľ ĺ łćăďřşŕőńĳŋżľ ůńěŋż: O_j = D_j + iQ_{jm}k_m/2, O^0_j = D_j + iQ_{jm}k^0_m/2; D = P_n r^n, Q_{jm} = P_n r^n_j r^n_m, ĺ śşňňĺřőćăŋĺě ćěďěšś£ ŕő ćśěň ¡ńěłšřőŋăň ć ăšőňě; k ĺ k0 { ćőńŋőćżě ćěłšőřż ŕăďă¿źěčő ĺ řăśśě£ŋŋőčő ĺğńşůěŋĺ£; ` { ÿĺřĺŋă ćőğąşęďěŋŋőčő ¡ńěłšřőŋŋőďżřőůŋőčő śőśšő£ŋĺ£, ğăćĺśĺňőśšĳ ¡šőľ ćěńĺůĺŋż őš ¡ŋěřčĺĺ šőůŋő ŋěĺğćěśšŋă, ĺ őŋă £ćń£ěšś£ ŕăřăňěšřőň ŕőďčőŋłĺ.

Ĺğ şřăćŋěŋĺ£ (3) śńěďşěš, ůšő šěŋğőřŋżľ ăšőňŋżľ ťăłšőř ňőęěš ążšĳ ŕřěďśšăćńěŋ ć ćĺďě ćłńăďőć řăğŋżţ ŕőř£ďłőć: ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋőčő, ďĺŕőńĳłćăďřşŕőńĳŋőčő ĺ łćăďřşŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋőčő, ŕřĺůěň ćěńĺůĺŋă ćłńăďă ś şćěńĺůěŋĺěň ňşńĳšĺŕőńĳŋőśšĺ şňěŋĳÿăěšś£. Ć čěřňăŋĺĺ ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋżľ ćłńăď, őšćěůă¿źĺľ śĺňňěšřĺĺ śřěďŋěčő ŕőńőęěŋĺ£ őšďěńĳŋőčő řěğőŋăŋśŋőčő ăšőňă —43m, £ćń£ěšś£ śłăń£řŋżň, ĺ ŕřĺ śşňňĺřőćăŋĺĺ ŕő ćśěň ăšőňăň śšřşłšşřŋżľ ťăłšőř őąřăźăěšś£ ć ŋşńĳ ďń£ řěťńěłśőć šĺŕă hkl, h + k + l = 4n + 2. Őďŋăłő, łăł ŕőłăğăŋő ć řăąőšě [5], ąńăčőďăř£ šěŕńőćżň łőńěąăŋĺ£ň, ŋăřşÿă¿- źĺň ńőłăńĳŋş¿ śĺňňěšřĺ¿ ŕőńőęěŋĺ£ ăšőňőć, ďăęě ć ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ŕő£ćń£ěšś£ ăŋĺğőšřőŕĺ£ šěŋğőřŋőčő ăšőňŋőčő ťăłšőřă, ĺ ¡šă ăŋĺğőšřőŕĺ£ ďăěš ćłńăď ć ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ řěťńěłśă. Ć řěğşńĳšăšě ¡ŋěřčěšĺůěśłă£ ğăćĺśĺňőśšĳ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ řěťńěłśă 222 ňőęěš ążšĳ ŕřěďśšăćńěŋă ć ćĺďě

I(222) ∼ |F_0(222)δ_{jk} + F^{T MI}_{jk} (E) + F^{dq}_{jk} (E)|^2/μ(E), (4) čďě F_0(222) = +1.02 { śłăń£řŋżľ śšřşłšşřŋżľ ťăłšőř ŋěřěğőŋăŋśŋőčő řăśśě£ŋĺ£, F^{T MI}_{jk} ∼ −iH_lF^{dd}_{jkl}(222) { šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋżľ ćłńăď ć řěğőŋăŋśŋş¿ ůăśšĳ śšřşłšşřŋőčő ťăłšőřă [5], F^{dq}_{jk} ∼ −iH_lF^{dq}_{jkl}(222) { ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋżľ ćłńăď, H_l = k^0_l − k_l.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 11 { 12 2007

Řăŋěě ążńő ŕőłăğăŋő [22, 23], ůšő ďĺŕőńĳłćăďřşŕőńĳŋżľ ćłńăď ć řěğőŋăŋśŋőě řăśśě£ŋĺě śńăąő ğăćĺśĺš őš šěňŕěřăšşřż, šőčďă łăł šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋżľ ćłńăď řěğłő řăśšěš ŕő ăąśőń¿šŋőľ ćěńĺůĺŋě, ĺ ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě £ćń£ěšś£ ŕřěőąńăďă¿- źĺň ďń£ řěťńěłśă 600. Ŋăňĺ ążń řăśśůĺšăŋ ćłńăď ć řěťńěłś 222, őąşśńőćńěŋŋżľ ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋżň řăśśě£ŋĺěň, ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőčřăňňż FDMNES [24]. Ŕăďă¿źěě ĺğńşůěŋĺě ć ŕřőďěńăŋŋőň ¡łśŕěřĺňěŋšě ĺňěńő σ-ŕőń£řĺğăűĺ¿. Ć šăłőň śńşůăě ŋěřěğőŋăŋśŋă£ ůăśšĳ śšřşłšşřŋőčő ťăłšőřă ďăěš ćłńăď šőńĳłő ć łőňŕőŋěŋšş śšřşłšşřŋőľ ăňŕńĺšşďż F_{σσ} (łőšőřă£ £ćń£ěšś£ ňăšřĺűěľ řăğňěřŋőśšĺ 2 × 2), šőčďă łăł řěğőŋăŋśŋă£ ůăśšĳ, ć ŕřĺŋűĺŕě, ňőęěš ďń£ řăğŋżţ řěťńěłśőć ďăćăšĳ ćłńăď ĺ ć F_{σσ} -, ĺ ć F_{σπ} -łőňŕőŋěŋšż. Őďŋăłő řěğőŋăŋśŋă£ ůăśšĳ śšřşłšşřŋőčő ťăłšőřă řěťńěłśă 222 ŋě ğăćĺśĺš őš ăğĺňşšăńĳŋőčő şčńă ĺ őšńĺůŋőľ őš ŋşń£ őłăğżćăěšś£ šőńĳłő σσ-łőňŕőŋěŋšă. Ÿĺřĺŋă ¡ńěłšřőŋŋő-ďżřőůŋőčő śőśšő£ŋĺ£ `(E) ążńă őŕřěďěńěŋă ĺğ śőŕőśšăćńěŋĺ£ řăśůěšŋőľ ĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ (řĺś.2, łřĺćă£ 5) ğăćĺśĺňőśšěľ łő¡ťťĺűĺěŋšă ŕőčńőźěŋĺ£ μ(E) ĺ ŕőďąőřă ĺţ ŋăĺńşůÿěčő śőőšćěšśšćĺ£ ŕő ňěšőďş ŋăĺňěŋĳÿĺţ łćăďřăšőć (řĺś.2, łřĺćă£ 6).

Ďń£ řăśůěšă šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋőčő ćłńăďă ć řěğőŋăŋśŋőě řăśśě£ŋĺě šăłęě ążńă ĺśŕőńĳğőćăŋă ŕřőčřăňňă FDMNES, ć łőšőřş¿ ğăłńăďżćăńĺśĳ ăšőňŋżě łőőřďĺŋăšż, śňőďěńĺřőćăŋŋżě ďń£ šěŕńőćżţ śňěźěŋĺľ ăšőňőć ś şůěšőň łőřřěń£űĺĺ śňěźěŋĺ£ ąńĺęăľÿĺţ śőśěďěľ [25]. Šăłőľ ŕőďţőď ďăń ďőśšăšőůŋő ţőřőÿěě śőćŕăďěŋĺě ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ ďń£ řěťńěłśă 600 (śň. řĺś.1, łřĺćă£ 2) ĺ ążń šăłęě ĺśŕőńĳğőćăŋ ďń£ řěťńěłśă 222. Ŕřĺ ćżůĺśńěŋĺ£ţ śřăğş şůĺšżćăńś£ ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋżľ ćłńăď. Řěğşńĳšăšż řăśůěšőć ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.2 (łřĺćă£ 4) ĺ ďőśšăšőůŋő ţőřőÿő őŕĺśżćă¿š ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋş¿ łřĺćş¿. Őďŋăłő şůěš šőńĳłő ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋőľ łőňŕőŋěŋšż ďăěš ŕńőţőě śőčńăśĺě ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň (łřĺćă£ 3), ůšő ŕőłăğżćăěš ŋěőąţőďĺňőśšĳ şůěšă ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋőčő ćłńăďă ć řěğőŋăŋśŋőě řăśśě£ŋĺě ćąńĺğĺ łřă£ ŕőčńőźěŋĺ£. Ňěšőď řăśůěšă šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋőčő ĺ ďĺŕőńĳłćăďřşŕőńĳŋőčő ćłńăďőć ć ůĺśšő řěğőŋăŋśŋżě řěťńěłśż ć čěřňăŋĺĺ ążń řăğćĺš šăłęě ć řăąőšě [23].

Ćăęŋő őšňěšĺšĳ, ůšő ŕřĺ śőŕőśšăćńěŋĺĺ řăśůěšŋőľ ĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ łřĺćżţ ďń£ řěťńěłśă 600 śşźěśšćěŋŋă šőńĳłő ĺţ ťőřňă, šăł łăł ĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšă ĺğćěśšŋă ńĺÿĳ őšŋőśĺšěńĳŋă£ ćěńĺůĺŋă ¡ťťěłšă. Őďŋăłő ďń£ ĺŋšěřŕřěšăűĺĺ řěťńěłśă 222 ćăęŋő ğŋăšĳ šőůŋőě ğŋăůěŋĺě ďěľśšćĺšěńĳŋőľ ĺ ňŋĺňőľ ůăśšěľ řěğőŋăŋśŋőľ šěŋğőřŋőľ ăňŕńĺšşďż, ŕőśłőńĳłş ćĺď łřĺćőľ őŕřěďěń£ěšś£ ĺŋšěřťěřěŋűĺěľ řěğőŋăŋśŋőčő ĺ ŋěřěğőŋăŋśŋőčő ťăłšőřőć, ŕőśńěďŋĺľ ĺğ łőšőřżţ ĺğćěśšěŋ. Ŋă řĺś.3 ŕřĺćěďěŋż ğŋăůěŋĺ£ ďěľ-

Řĺś.3. İŋěřčěšĺůěśłĺě ğăćĺśĺňőśšĺ řěğőŋăŋśŋżţ ćłńăďőć ć śšřşłšşřŋżľ ťăłšőř: łřĺćżě 1^0 ĺ 1^{00} { ďěľśšćĺšěńĳŋă£ ĺ ňŋĺňă£ ůăśšĺ ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋőčő řěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďă ć F (222); 2^0 ĺ 2^{00} { ďěľśšćĺšěńĳŋă£ ĺ ňŋĺňă£ ůăśšĺ ŕőńŋőčő řěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďă ć F (222) ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě; 3^0 ĺ 3^{00} { ďěľśšćĺšěńĳŋă£ ĺ ňŋĺňă£ ůăśšĺ řěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďă ć F (222) ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 700 Ł (řăśůěš). Łřĺćă£ 4 { ŋěřěğőŋăŋśŋżľ ćłńăď

ć F (222)

śšćĺšěńĳŋőľ ĺ ňŋĺňőľ ůăśšěľ ŕőńŋőčő řěğőŋăŋśŋőčő śšřşłšşřŋőčő ťăłšőřă (łřĺćżě 2^0 ĺ 2^{00}) ć śřăćŋěŋĺĺ ś ŋěřěğőŋăŋśŋżň ćłńăďőň ć śšřşłšşřŋżľ ťăłšőř (ŕř£- ňă£ 4). Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ŕřĺćěďěŋż ăŋăńőčĺůŋżě łřĺćżě (1^0 ĺ 1^{00}), őŕĺśżćă¿źĺě ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋżľ ćłńăď. Ĺğ řĺśşŋłă ćĺďŋő, ůšő šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋżľ ĺ ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋżľ ćłńăďż ŕőůšĺ ćő ćśěľ őąńăśšĺ śŕěłšřă ĺŋšěřťěřĺřş¿š ďěśšřşłšĺćŋő. İšő śőćŕăďăěš ś ćżćőďăňĺ, łőšőřżě ŕőńşůěŋż řăŋěě ĺğ ăŋăńĺğă śŕěłšřőć řěťńěłśă 600 ďń£ řăğŋżţ šěňŕěřăšşř ĺ ŕřĺ řăğŋżţ ¡ŋěřčĺ£ţ. Ŋă řĺś.3 ŕřĺćěďěŋż šăłęě řăśśůĺšăŋŋżě ďěľśšćĺšěńĳŋă£ ĺ ňŋĺňă£ ůăśšĺ ŕőńŋőčő řěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďă ć řěťńěłś 222 ŕřĺ 700 K (łřĺćżě 3^0 ĺ 3^{00}). Ć řăśůěšě ĺśŕőńĳğőćăŋż řěğşńĳšăšż ĺğňěřěŋĺľ šěňŕěřăšşřŋőčő řőśšă ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ řěťńěłśă 600 [9]. Ĺğ řĺś.3 ćĺďŋő, ůšő ćěńĺůĺŋă řěğőŋăŋśŋőčő

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 11 { 12 2007 7^�

900 İ.Ţ. Ňşţăňěďęăŋőć, Ň.Ň. Ąőřĺśőć, Ă.Ŋ. Ňőřłőćĺŋ ĺ ďř.

ćłńăďă řăśšěš ś šěňŕěřăšşřőľ ĺ ďń£ 700 K ŕřĺ ŋěłőšőřżţ ¡ŋěřčĺ£ţ ňőęěš śšăšĳ ąőńĳÿě ŋěřěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďă ć řěťńěłś 222 (ŕř£ňă£ 4). Ćżśőłĺě šěňŕěřăšşřż, ŕřĺ łőšőřżţ ŋěřěğőŋăŋśŋżľ ĺ řěğőŋăŋśŋżľ ćłńăďż śřăćŋĺňż, ążńĺ ąż ŋăĺąőńěě őŕšĺňăńĳŋżňĺ ďń£ ŋăąń¿ďěŋĺ£ ĺŋšěřťěřěŋűĺĺ ¡šĺţ ďćşţ ćłńăďőć.

Šăłĺň őąřăğőň, ĺŋšěřťěřěŋűĺ£ řěğőŋăŋśŋőčő ĺ ŋěřěğőŋăŋśŋőčő ćłńăďőć ć řěťńěłśě 222 ć čěřňăŋĺĺ ŕőğćőńĺńă őŕřěďěńĺšĳ łăł ăąśőń¿šŋş¿ ćěńĺůĺŋş, šăł ĺ ťăğş řěğőŋăŋśŋőčő śšřşłšşřŋőčő ťăłšőřă ĺ śďěńăšĳ ğăłń¿ůěŋĺě ő ŕřěőąńăďăŋĺĺ ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě šěřňőĺŋďşűĺřőćăŋŋőčő ¡ťťěłšă. Ăŋăńőčĺůŋżě ĺğňěřěŋĺ£ ŕřĺ ŋĺğłĺţ šěňŕěřăšşřăţ ŕőğćőń£š ć ďăńĳŋěľÿěň ŋăďěęŋő ćżďěńĺšĳ ďĺŕőńĳ-łćăďřşŕőńĳŋżľ ćłńăď. Ć ŋĺţ ńşůÿě ĺśŕőńĳğőćăšĳ řěťńěłśż ąőńěě ćżśőłĺţ ŕőř£ďłőć, ŋăŕřĺňěř 442, ůšőąż řěğőŋăŋśŋżľ ĺ ŋěřěğőŋăŋśŋżľ ćłńăďż ążńĺ śřăćŋĺňż ŕő ćěńĺůĺŋě.

Ňż ŕřĺğŋăšěńĳŋż Ň. Ąěŋťăššő ĺ Ďę. Łőłşąşŋş ğă ŕřěűĺğĺőŋŋżě ďăŋŋżě ŕő łő¡ťťĺűĺěŋšş ŕőčńőźěŋĺ£ ć čěřňăŋĺĺ. Řăąőšă ŕőďďěřęăŋă čřăŋšăňĺ Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ # 05-02- 16770 ĺ # 07-02-00324.

1. J.-L. Hodeau, V. Favre-Nicolin, S. Bos et al., Chem.

Rev. 101, 1843 (2001).

2. Ć. Ě. Ďňĺšřĺěŋłő, Ě. Ŋ. Őćůĺŋŋĺłőćă, Łřĺśšăńńőčřăťĺ£ 48, S59 (2003).

3. V. E. Dmitrienko, K. Ishida, A. Kirfel et al., Acta Cryst.

A 61, 481 (2005).

4. D. H. Templeton and L. K. Templeton, Phys. Rev. B 49, 14850 (1994).

5. V. E. Dmitrienko, E. N. Ovchinnikova, and K. Ishida, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 69, 885 (1999); Engl. transl: JETP Lett. 69, 938 (1999).

6. T. L. Lee, R. Felici, K. Hirano et al., Phys. Rev. B 64, 201316 (2001).

7. C. Detlefs, Physica B 345, 45(2004).

8. J. Kokubun, M. Kanazawa, K. Ishida et al., Phys. Rev.

B 64, 073203 (2001).

9. A. Kirfel, J. Grybos, and V. E. Dmitrienko, Phys. Rev.

B 66, 165202 (2002).

10. I. S. El˛mov, N. A. Skorikov, V. I. Anisimov et al., Phys.

Rev. Lett. 88, 015504 (2002); Erratum: 88, 239904(E) (2002).

11. V. E. Dmitrienko and E. N. Ovchinnikova, Acta Cryst.

A 56, 340 (2000).

12. D. H. Templeton and L. K. Templeton, Acta Cryst.

A 38, 62 (1982).

13. D. H. Templeton and L. K. Templeton, Acta Cryst.

A 41, 133 (1985).

14. D. H. Templeton and L. K. Templeton, Acta Cryst. A 41, 365 (1985).

15. L. K. Templeton and D. H. Templeton, Acta Cryst.

A 44, 1045 (1988).

16. J. Kokubun, K. Ishida, D. Cabaret et al., Phys. Rev.

B 69, 245103 (2004).

17. J. R. Roberto, B. W. Batterman, and D. T. Keating, Phys. Rev. B 9, 2590 (1974).

18. http://www.kcsr.kiae.ru/stations/k6.6.php. 19. M. Benfatto and R. Felici, Phys. Rev. B 64, 115410 (2001).

20. M. Blume, in Resonant Anomalous X-ray Scattering, Eds. Materlik G., Sparks C.J., Fisher K., Amsterdam: Elsevier, 1994, p. 495.

21. C. Brouder, J. Phys.: Condens. Matter. 2, 701 (1990). 22. E. N. Ovchinnikova, V. E. Dmitrienko, K. Ishida et al., Nucl. Instr. Meth. in Phys. Res. A 543, 122 (2005).

23. Ě. Ć. Łřĺćĺűłĺľ, Šěőřěšĺůěśłőě őŕĺśăŋĺě śŕěłšřăńĳŋżţ ĺŋšěŋśĺćŋőśšěľ \ğăŕřěźěŋŋżţ" ąř¡ččőćśłĺţ řěťńěłśőć ć őąńăśšĺ ăŋőňăńĳŋőčő řăśśě£ŋĺ£, Łăŋď. ďĺśśěřšăűĺ£, ŘČŞ, Řőśšőć-ŋă-Ďőŋş, 2004 č.

24. Y. Joly, Phys. Rev. B 63, 125120 (2001).

Ŕřőčřăňňş FDMNES śň. http://wwwcristallo.grenoble.cnrs.fr/simulation.

25. O. H. Nielsen and W. J. Weber, Phys. C: Solid State Phys. 13, 2449 (1980).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 11 { 12 2007