Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 89, ćżŕ. 11, ś. 688 { 693 © 2009 č. 10 ĺ¿ŋ£

Ďĺŋăňĺłă řěÿěšłĺ ĺ őśőąěŋŋőśšĺ ŕńăćńěŋĺ£ źěńőůŋżţ ňěšăńńőć Li ĺ Na

Ś. Ć. Ńěŕěÿłĺŋ^{+∗}, Ň. Ć. Ňăčŋĺűłă£^∇, Ě. Č. Ňăłśĺňőć^{+1)}

+Ťĺğĺůěśłĺľ ĺŋśšĺšşš ĺň. Ŕ.Ŋ. Ńěąěďěćă ŘĂŊ, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

∗Ňőśłőćśłĺľ ťĺğĺłő-šěţŋĺůěśłĺľ ĺŋśšĺšşš, 141700 Ďőńčőŕřşďŋżľ, Ňőśłőćśłă£ őąń., Řőśśĺ£

∇Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ćżśőłĺţ ďăćńěŋĺľ ŘĂŊ, 142190 Šřőĺűł, Ňőśłőćśłă£ őąń., Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 8 ňă£ 2009 č.

Ŋă őśŋőćě ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšőć ďĺŋăňĺłĺ řěÿěšłĺ ĺśśńěďőćăŋő ŕńăćńěŋĺě ŋăšřĺ£ ĺ ńĺšĺ£ ŕřĺ ćżśőłĺţ ďăćńěŋĺ£ţ. Ŕőłăğăŋő, ůšő ŋěďăćŋő őšłřżšőě ăŋőňăńĳŋőě ŕńăćńěŋĺě Na ţőřőÿő őąž£śŋ£ěšś£ ŕőćěďěŋĺěň ŕřĺ śęăšĺĺ ťőŋőŋŋőčő śŕěłšřă ĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, ăňŕńĺšşď šěŕńőćżţ łőńěąăŋĺľ. Ć řăňłăţ ŕřőśšőčő ŕőďţőďă ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň łřĺšěřĺ£ Ńĺŋďěňăŋă şďăńőśĳ łőńĺůěśšćěŋŋő őŕĺśăšĳ ŋěňőŋőšőŋŋőě ŕőćěďěŋĺě łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£ Tm(p) ŋăšřĺ£ ć őůěŋĳ ÿĺřőłőň ĺŋšěřćăńě ďăćńěŋĺľ ĺ šěňŕěřăšşř ĺ, ć ůăśšŋőśšĺ, ŕăďěŋĺě šěňŕěřăšşřż ŕńăćńěŋĺ£ ŕřĺ p ∼ 1 Ňąăř ďő ąőńěě ŋĺğłĺţ ğŋăůěŋĺľ, ůěň ŕřĺ ŋőřňăńĳŋőň ďăćńěŋĺĺ. Ŕřĺ őŕĺśăŋĺĺ Tm(p) ńĺšĺ£ ćąńĺğĺ šřőľŋőľ šőůłĺ ŐŰŁ{ČŰŁ{ęĺďłőśšĳ ďăŋŋżľ ŕőďţőď ŕřĺćőďĺš ł ŋěťĺğĺůěśłőňş řăğřżćş łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£. İšő őąşśńőćńěŋő \ň£čłőśšĳ¿" ťőŋőŋŋőčő śŕěłšřă ŐŰŁ ńĺšĺ£, łőšőřă£ £ćń£ěšś£ ŋěőąţőďĺňżň şśńőćĺěň ďń£ śşźěśšćőćăŋĺ£ ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋőľ ŐŰŁ ťăğż. Ŋă ŕřĺňěřăţ ŕńăćńěŋĺ£ Na ĺ Li ćż£ćńěŋż ŕřĺůĺŋż, ŕő łőšőřżň łřĺšěřĺľ Ńĺŋďěňăŋă ňőęěš ążšĳ ¡ťťěłšĺćŋżň ć őďŋĺţ śĺšşăűĺ£ţ ĺ ŋěŕřĺňěŋĺňżň ć ďřşčĺţ.

PACS: 61.50.Ks, 62.50.−p, 63.20.dk, 64.70.D-, 71.15.Nc

Źěńőůŋżě ňěšăńńż ďőńčőě ćřěň£ řăśśňăšřĺćăńĺśĳ łăł śĺśšěňż, ţőřőÿő őŕĺśżćăěňżě ňőďěńĳ¿ łćăğĺśćőąőďŋżţ ¡ńěłšřőŋőć ś ŕőůšĺ ŕăřăąőńĺůěśłĺň ğăłőŋőň ďĺśŕěřśĺĺ. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ŕřĺ ŋőřňăńĳŋőň ďăćńěŋĺĺ ĺţ ťěřňĺ-ŕőćěřţŋőśšĺ ćěśĳňă ňăńő őšńĺůă- ¿šś£ őš śťěřż, ă ňŋőčĺě ĺţ śćőľśšćă ňőčşš ążšĳ ś ţőřőÿěľ šőůŋőśšĳ¿ ćżůĺśńěŋż ć řăňłăţ šěőřĺĺ ćőğňşźěŋĺľ ŕő śńăąőňş ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńş. Ńĺÿĳ ć ŕőśńěďŋĺě 10{15 ńěš śšăńő ŕőŋ£šŋő, ůšő ¡šĺ ňěšăńńż ďăńěłő ŋě šăł \ŕřőśšż": ć ŋĺţ ążńĺ őšłřżšż śšřşłšşřŋżě ŕěřěţőďż ĺğ ŕńőšŋőşŕăłőćăŋŋżţ ćżśőłőśĺňňěšřĺůŋżţ ťăğ ć ňěŋěě śĺňňěšřĺůŋżě ĺ ňěŋěě łőňŕăłšŋżě śšřşłšşřż, ŕřĺůěň ¡šĺ ŕěřěţőďż ŋě őŕĺśżćă¿šś£ ć šěőřĺĺ ćőğňşźěŋĺľ ŕő śńăąőňş ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńş (śň., ŋăŕřĺňěř, őąğőř [1]).

Ĺśśńěďőćăŋĺ£ šěřňőďĺŋăňĺůěśłĺţ śćőľśšć źěńőůŋżţ ňěšăńńőć ŕőď ďăćńěŋĺěň, ć ůăśšŋőśšĺ šěňŕěřăšşřż ŕńăćńěŋĺ£ T_m, ĺňě¿š ďăćŋ¿¿ ĺśšőřĺ¿ (śň., ŋăŕřĺňěř [2, 3]). Ć řăŋŋĺţ řăąőšăţ ŕőďšćěřęďăńĺśĳ şśšő£ćÿĺěś£ ŕřěďśšăćńěŋĺ£ ő źěńőůŋżţ ňěšăńńăţ, ŋăŕřĺňěř ć [2] ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ŕřĺ őšŋőśĺšěńĳŋő ŋĺğłĺţ ďăćńěŋĺ£ţ (ŕőř£ďłă ŋěśłőńĳłĺţ ČŔă) šěňŕěřăšşřă ŕńăćńěŋĺ£ ŋăšřĺ£ ćěďěš śěą£ łăł ć ŕřőśšżţ łńăśśĺůěśłĺţ śĺśšěňăţ šĺŕă ăřčőŋă. Őďŋăłő ŕőńşůěŋŋżě ŋěďăćŋő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě ŕő ŕńăć-

1)e-mail: maksimov@lpi.ru

ńěŋĺ¿ Na ŋě şłńăďżćă¿šś£ ć ¡šş łăřšĺŋş. Ążńő őąŋăřşęěŋő ŋěőążůŋőě ŕőćěďěŋĺě łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£ T_m(p) ŋăšřĺ£, ă ĺňěŋŋő: ăŋőňăńĳŋżľ ţőď (ŕőŋĺęěŋĺě T_m ŕřĺ śęăšĺĺ) ć ÿĺřőłőň ĺŋšěřćăńě ďăćńěŋĺľ ĺ šěňŕěřăšşř, őůěŋĳ ćżśőłőě ğŋăůěŋĺě T_m ∼ 1000 K ć šőůłě ňăłśĺňşňă ŕřĺ p ∼ 30 ČŔă ĺ ŕőśńěďş¿źěě ěě ŕăďěŋĺě ďő łőňŋăšŋżţ ğŋăůěŋĺľ ŕřĺ 120 ČŔă [4]. Ŕăďěŋĺě T_m ŋăůĺŋăěšś£ ć ŐŰŁ ťăğě ĺ ŕřőďőńęăěšś£ ć ČŰŁ ťăğě, ă ŕřĺ p > 130 ČŔă šěňŕěřăšşřă ŕńăćńěŋĺ£ śŋőćă ŋăůĺŋăěš řăśšĺ. Őśőążľ ĺŋšěřěś ŕřěďśšăćń£- ěš šő őąśšő£šěńĳśšćő, ůšő ŕřĺ ďăćńěŋĺĺ ∼ 115 ČŔă, ŕőśńě ŕěřěţőďă ĺğ ČŰŁ ťăğż ć ňěŋěě śĺňňěšřĺůŋş¿ śšřşłšşřş cI16, T_m śőśšăćń£ěš őłőńő 300 K, ůšő śşźěśšćěŋŋő ŋĺęě šőůłĺ ŕńăćńěŋĺ£ Na ŕřĺ ŋőřňăńĳŋőň ďăćńěŋĺĺ (≈ 371 K). Őšňěšĺň, ůšő řăŋěě ăŋőňăńĳŋőě ŕńăćńěŋĺě ć śšőńĳ ÿĺřőłőň ĺŋšěřćăńě ďăćńěŋĺľ ĺ šěňŕěřăšşř ŋě ŋăąń¿ďăńőśĳ ŋĺ ć őďŋőň ćěźěśšćě.

Ć śőőšćěšśšćĺĺ ś şřăćŋěŋĺěň Łńăŕěľřőŋă{ Łńăşğĺşśă dT_m dp = ´V ´S (1) (ğďěśĳ ´V ĺ ´S { śőőšćěšśšćěŋŋő śłăůłĺ őąžěňă ĺ ¡ŋšřőŕĺĺ ŕřĺ ŕńăćńěŋĺĺ), őŕĺśżćă¿źĺň ńĺŋĺ¿ řăćŋőćěśĺ£ ďćşţ ťăğ, őšřĺűăšěńĳŋă£ ąăřĺůěśłă£ ŕřőĺğćőďŋă£ šěňŕěřăšşřż ŕńăćńěŋĺ£, dT_m/dp < 0 őğŋăůăěš, ůšő ęĺďłă£ ťăğă ďăŋŋőčő ćěźěśšćă őąńăďăěš ąőńĳÿěľ ŕńőšŋőśšĳ¿, ůěň šćěřďă£. Ŋěďăćŋő ążńő ćż-

688 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 11 { 12 2009 ŕőńŋěŋő ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋőě ůĺśńěŋŋőě ňőďěńĺřőćăŋĺě šćěřďőľ ĺ ęĺďłőľ ťăğ Na [5 { 7] ĺ Li [8] ś šěň, ůšőąż ćż£śŋĺšĳ ść£ğĳ śšřşłšşřż ĺ ŕńőšŋőśšĺ ĺ šăłĺň őąřăğőň şśšăŋőćĺšĳ ŕřĺůĺŋż őšřĺűăšěńĳŋőčő ŋăłńőŋă T_m(p).

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ňż ŕřěďńăčăěň őąž£śŋěŋĺě ăŋőňăńĳŋőčő ŕńăćńěŋĺ£ ŋăšřĺ£ ŋă őśŋőćě ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšőć ťőŋőŋŋżţ śŕěłšřőć ĺ śřěďŋěłćăďřăšĺůŋżţ śňěźěŋĺľ ăšőňőć, šő ěśšĳ ĺśţőď£ ńĺÿĳ ĺğ śćőľśšć šćěřďőľ ťăğż. Šőůłă ŕńăćńěŋĺ£ őŕřěďěń£- ńăśĳ ŕő łřĺšěřĺ¿ Ńĺŋďěňăŋă. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ĺśśńěďőćăŋă šăłęě łřĺćă£ ŕńăćńěŋĺ£ ńĺšĺ£.

Ďĺŋăňĺłă řěÿěšłĺ Na ĺ Li řăśśůĺšżćăńăśĳ ňěšőďőň ńĺŋěľŋőčő őšłńĺłă ć šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ [9 { 11]. Őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋżľ ŕőšěŋűĺăń řăśśňăšřĺćăńś£ ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ńőłăńĳŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ (LDA) ďń£ ŋăšřĺ£ ĺ ć čřăďĺěŋšŋőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ (GGA) ďń£ ńĺšĺ£. Řăśůěšż ŕřőćőďĺńĺśĳ ňěšőďőň ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋőčő ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńă ś ŕőňőźĳ¿ ŕăłěšă ŕřőčřăňň Quantum ESPRESSO, ŕřĺ ¡šőň ďń£ Na ĺ Li ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ śőţřăŋ£¿źĺě ŋőřňş ŋěńőłăńĳŋżě ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńż ś łőŋťĺčşřăűĺěľ ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć s^1 ĺ ś şůěšőň ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ćăńěŋšŋżţ ĺ őśšőćŋżţ ¡ńěłšřőŋőć [12]. İŋěřčĺ£ őąřěğăŋĺ£ ŕńőśłĺţ ćőńŋ śőśšăćń£ńă 45 Ry ďń£ ŋăšřĺ£ ĺ 100 Ry ďń£ ńĺšĺ£. Ĺŋšěčřĺřőćăŋĺě ŕő ğőŋě Ąřĺńń¿¡- ŋă ŕřőćőďĺńőśĳ ŋă śěšłě 24 × 24 × 24 őśőążţ k-šőůěł Ňőŋłţőřśšă{Ŕăłă. Ťőŋőŋŋżě śŕěłšřż ćżůĺśń£ńĺśĳ ś ŕőňőźĳ¿ ňěęăšőňŋżţ śĺńőćżţ ŕőśšő£ŋŋżţ ŋă őśŋőćě 29 őŕőřŋżţ q-šőůěł ć ŋěŕřĺćőďĺňőľ ğőŋě Ąřĺńń¿- ¡ŋă (śěšłă 8 × 8 × 8); ďń£ ńĺšĺ£ ć ŋěłőšőřżţ śńşůă£ţ ĺśŕőńĳğőćăńőśĳ 47 q-šőůěł (śěšłă 10 × 10 × 10).

Śőčńăśŋő łřĺšěřĺ¿ ŕńăćńěŋĺ£ Ńĺŋďěňăŋă, šćěřďőě šěńő ŕńăćĺšś£, łőčďă őšŋőÿěŋĺě śřěďŋěľ ăňŕńĺšşďż šěŕńőćżţ łőńěąăŋĺľ ăšőňőć u ł řăśśšő£ŋĺ¿ ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ śőśěď£ňĺ d_{NN} ďőśšĺčăěš ŋěłőšőřőľ łřĺšĺůěśłőľ ćěńĺůĺŋż L, őďĺŋăłőćőľ ďń£ ćśěţ ćěźěśšć: √ ⟨u^2(T_m)⟩ = Ld_{NN} . (2)

Ćěńĺůĺŋă L ŋăğżćăěšś£ ŕőśšő£ŋŋőľ Ńĺŋďěňăŋă. Şśńőćĺě (2) őŕřěďěń£ěš šěňŕěřăšşřş ŕńăćńěŋĺ£ T_m. Ŕřĺ őűěŋłăţ ğăćĺśĺňőśšĺ T_m őš ďăćńěŋĺ£ őążůŋő śůĺšă¿š, ůšő ŕřĺ śęăšĺĺ šćěřďőčő šěńă ŕőśšő£ŋŋă£ L ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ĺğňěŋ£ěšś£ ćďőńĳ łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£ T_m(p). Ć řăąőšě [2] ążńő ďőłăğăŋő, ůšő ďń£ śĺśšěňż ćğăĺňőďěľśšćş¿źĺţ ůăśšĺű ś ŕăřŋżň ŕőšěŋűĺăńőň ćĺďă 1/r^n ćěńĺůĺŋă L őśšăěšś£ ŕőśšő£ŋŋőľ ćďőńĳ T_m(p). Ć ¡šőľ ęě řăąőšě [2] ŕřěďśšăćńěŋż ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě ŕő ŕńăćńěŋĺ¿ ăřčőŋă ĺ ŋăšřĺ£, ŕőďšćěřęďă¿źĺě, ůšő L ďěľśšćĺšěńĳŋő ńĺÿĳ śńăąő ğăćĺśĺš őš p, ŕő łřăľŋěľ ňěřě ŕřĺ ňăńżţ śęăšĺ£ţ. Őďŋăłő ďń£ śĺśšěň ś ćğăĺňőďěľśšćĺěň, śşźěśšćěŋŋő őšńĺůŋżň őš ŕăřŋőčő ŕőšěŋűĺăńă ćĺďă 1/r^n, őšśşšśšćşěš śšřőčőě ďőłăğăšěńĳśšćő ŕőśšő£ŋśšćă L ćďőńĳ T_m(p).

Ĺňěěšś£ ŋěśłőńĳłő řăąőš, ŋăŕřĺňěř, [13, 14], ć łőšőřżţ ďń£ ř£ďă źěńőůŋżţ ňěšăńńőć ŕřĺ őšŋőśĺšěńĳŋő ŋěćżśőłĺţ śęăšĺ£ţ ňěšőďőň ťěŋőňěŋőńőčĺůěśłőčő ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńă ążńĺ ćżůĺśńěŋż śćőąőďŋżě ¡ŋěřčĺĺ šćěřďőľ ĺ ęĺďłőľ ťăğ, F_S ĺ F_L, ĺ ĺğ şśńőćĺ£ F_S = F_L ŕőńşůěŋă šěňŕěřăšşřă ŕńăćńěŋĺ£ T_m łăł ťşŋłűĺ£ ďăćńěŋĺ£. Ďăńěě, ćżůĺśńĺć ĺğ ŕőńşůěŋŋżţ ťőŋőŋŋżţ śŕěłšřőć śřěďŋěłćăďřăšĺůŋőě śňěźěŋĺě ăšőňőć ⟨u^2(T_m)⟩, ăćšőřż ğăłń¿ůĺńĺ, ůšő ć ¡šĺţ śĺśšěňăţ ćěńĺůĺŋă L ś ţőřőÿěľ šőůŋőśšĳ¿ őśšăěšś£ ŕőśšő£ŋŋőľ ćďőńĳ łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£.

Cřěďŋěłćăďřăšĺůŋőě śňěźěŋĺě ăšőňőć ŕřĺ řăğńĺůŋżţ šěňŕěřăšşřăţ ňőęŋő ćżůĺśńĺšĳ, ğŋă£ ťőŋőŋŋżľ śŕěłšř:

⟨u^2(T )⟩ = ~ 2MN ∑ q,λ coth(~ωq_λ/2k_BT ) ωq_λ . (3)

Ğďěśĳ M { ňăśśă ăšőňă, N { ůĺśńő ăšőňőć ć łřĺśšăńńě, ωq_λ { ůăśšőšă ťőŋőŋŋőľ ňőďż λ ć šőůłě q. Ććőď£ ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ťőŋőŋőć g(ω) = 1 N ∑ q,λ δ(ω − ωq_λ), (4)

ňőęŋő ŕřěďśšăćĺšĳ ⟨u^2(T )⟩ ć ćĺďě

⟨u^2(T )⟩ = ~ 2M ∞∫ 0 dω ω g(ω)coth ~ω 2k_B T . (5)

Ŕřĺ ćżśőłĺţ šěňŕěřăšşřăţ T ∼ T_m, ğăňěŋ££ coth(~ω/2k_BT ) ŋă 2k_B T/~ω, ŕőńşůăěň

T_m =

(Ld_{NN} )^2 k_B M ⟨ω^{−2}⟩ , (6) čďě ⟨ω^{−2}⟩ = ∞∫ 0 g(ω)dω ω^2

. (7)

Šăłĺň őąřăğőň, ć řăňłăţ šěőřĺĺ Ńĺŋďěňăŋă ŕőćěďěŋĺě T_m ŕřĺ śęăšĺĺ ŕőńŋőśšĳ¿ ţăřăłšěřĺğşěšś£ ďćşň£ ťăłšőřăňĺ: řăśśšő£ŋĺěň d_{NN} ∼ V^{1/3}_{at} (šő ěśšĳ ĺğňěŋěŋĺěň ăšőňŋőčő őąžěňă V_{at} ćďőńĳ łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£) ĺ ćěńĺůĺŋőľ 1/⟨ω^{−2}⟩, őŕřěďěń£ěňőľ ťőŋőŋŋżň śŕěłšřőň. Ć řăąőšăţ [13, 14] ążńă ŕőďšćěřęďěŋă śŕřăćěďńĺćőśšĳ łřĺšěřĺ£ Ńĺŋďěňăŋă (2) ďń£ ř£- ďă źěńőůŋżţ ňěšăńńőć ŕřĺ śęăšĺĺ ć ŕřěďěńăţ őďŋőľ ŐŰŁ ťăğż. Ć ŋăÿěň śńşůăě řăśśňăšřĺćăěšś£ ŕńăćńěŋĺě ďń£ ďćşţ ťăğ, ŐŰŁ ĺ ČŰŁ. Ĺğ-ğă ĺğňěŋěŋĺ£ śĺňňěšřĺĺ řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ śőśěď£ňĺ d_{NN} ć ¡šĺţ ťăğăţ ŋěśłőńĳłő őšńĺůăěšś£, ţőš£ ăšőňŋżľ őąžěň Na ŕřĺ ŕěřěţőďě ŐŰŁ{ČŰŁ ĺğňě-

5 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 11 { 12 2009 ŋ£ěšś£ őůěŋĳ ňăńő, ćśěčő ŋă ďőńĺ ŕřőűěŋšă. Ŕő¡šőňş ňż ąşďěň ĺśŕőńĳğőćăšĳ ć łřĺšěřĺĺ Ńĺŋďěňăŋă ćňěśšő d_{NN} ąńĺğłş¿ ćěńĺůĺŋş { şďćőěŋŋżľ řăďĺşś Ćĺčŋěřă{Ğěľšűă d_{at} = (6V_{at}/π)^{1/3}, łőšőřżľ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ĺğňěŋ£ěšś£ ŕřĺ ŕěřěţőďě. Ć ŋăÿěň ŕőďţőďě ŕőśšő£ŋŋă£ Ńĺŋďěňăŋă L £ćń£ěšś£ śćőąőďŋżň ŕăřăňěšřőň, łőšőřżľ ćżąĺřăńś£ ĺğ şśńőćĺ£ śőćŕăďěŋĺ£ T_m, ćżůĺśńěŋŋőľ ŕřĺ p = 0, ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ šőůłőľ ŕńăćńěŋĺ£. Ďń£ Na ążńő ćżąřăŋő őšŋőÿěŋĺě √ ⟨u^2(T_m)⟩/d_{at} = 0.14, ąńĺğłőě ł šĺŕĺůŋżň ğŋăůěŋĺ- £ň ďń£ źěńőůŋżţ ňěšăńńőć (śň., ŋăŕřĺňěř, [14]).

Ŕőćěďěŋĺě ťőŋőŋŋżţ ůăśšőš ć Na řăśśůĺšżćăńőśĳ ć ďĺăŕăğőŋě ďăćńěŋĺľ, ĺśśńěďőćăŋŋőň ć řăąőšě [4]. Ŕřĺ p = 0 ŕőńşůěŋŋżě ŋăňĺ ťőŋőŋŋżě ůăśšőšż śőčńăśş¿šś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăňĺ ŕő ŋěşŕřşčőňş řăśśě£ŋĺ¿ ŋěľšřőŋőć [15], ă ŕřĺ ćżśőłĺţ ďăćńěŋĺ£ţ ś ţőřőÿěľ šőůŋőśšĳ¿ śőćŕăďă¿š ś ĺňě¿źĺňĺś£ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżňĺ řăśůěšăňĺ, ŋăŕřĺňěř, [16, 17]. Ďăćńěŋĺě, őšćěůă¿źěě ďăŋŋőňş őąžěňş V , őŕřěďěń£ńőśĳ ĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő şřăćŋěŋĺ£ śőśšő£ŋĺ£ ŕřĺ T = 300 K [18], ğăšěň ś ŕőňőźĳ¿ ĺğőšěřň p(V ), ćżůĺśńěŋŋżţ ć řăąőšě [13], şůĺšżćăńőśĳ šěŕńőćőě řăśÿĺřěŋĺě ďő T = T_m. Şůěš šěŕńőćőčő řăśÿĺřěŋĺ£ ŋăĺąőńěě śşźěśšćěŋ ŕřĺ őšŋőśĺšěńĳŋő ŋĺğłĺţ ďăćńěŋĺ£ţ. Šăłőľ ŕőďţőď ťăłšĺůěśłĺ őšćěůăěš łćăğĺčăřňőŋĺůěśłőňş ŕřĺąńĺęěŋĺ¿.

Ŋă řĺś.1ă, b ŕőłăğăŋő ŕőćěďěŋĺě ŕřĺ śęăšĺĺ ŕńőšŋőśšěľ śőśšő£ŋĺľ ťőŋőŋőć ć ŐŰŁ ĺ ČŰŁ ŋăšřĺĺ, ś ŕőňőźĳ¿ łőšőřżţ ćżůĺśń£ńăśĳ ğăćĺśĺňőśšĳ ćěńĺůĺŋż 1/⟨ω^{−2}⟩ őš p. Ĺğ ŕřőśšżţ ňőďěńěľ ďĺŋăňĺłĺ řěÿěšłĺ šĺŕă Ďěąă£ ĺ İľŋÿšěľŋă £śŋő, ůšő 1/⟨ω^{−2}⟩ ćőğřăśšăěš ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ śřěďŋĺţ ťőŋőŋŋżţ ůăśšőš ĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, ŕăďăěš ŕřĺ ĺţ şňěŋĳÿěŋĺĺ. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ć ŐŰŁ ťăğě ŕřĺňěřŋő ďő 30 ČŔă ŕřőĺśţőďĺš őążůŋőě ďń£ ŕřőśšżţ ňěšăńńőć ćőğřăśšăŋĺě ťőŋőŋŋżţ ůăśšőš ĺ śňěźěŋĺě űěŋšřă š£ęěśšĺ ťşŋłűĺĺ g(ω) ć śšőřőŋş ąőńěě ćżśőłĺţ ¡ŋěřčĺľ. Śőőšćěšśšćěŋŋő, 1/⟨ω^{−2}⟩ ďőńęŋă ćőğřăśšăšĳ; őďŋăłő ŕřĺ p > 30 ČŔă śšăŋőćĺšś£ ğăšřşďŋĺšěńĳŋżň śďěńăšĳ őďŋőğŋăůŋżľ ćżćőď ő ŕőćěďěŋĺĺ 1/⟨ω^{−2}⟩ šőńĳłő ĺğ ćĺďă ťőŋőŋŋőčő śŕěłšřă. Ŋă řĺś.2ă, b ŕőłăğăŋż ğăćĺśĺňőśšĺ őš ďăćńěŋĺ£ 1/⟨ω^{−2}⟩ ĺ T_m, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ćĺďŋő, ůšő ćěńĺůĺŋă 1/⟨ω^{−2}⟩ ć ŐŰŁ ťăğě ŕřĺ śęăšĺĺ řěğłő ćőğřăśšăěš ĺ ŕřőţőďĺš ůěřěğ ňăłśĺňşň. Ŕőďůěřłŋěň, ůšő ŕřĺ ďăćńěŋĺĺ p = 65 ČŔă, őšćěůă¿źěň ŕěřěţőďş ŐŰŁ{ČŰŁ, ťőŋőŋŋżě śŕěłšřż g(ω) ĺ, śńěďőćăšěńĳŋő, ğŋăůěŋĺ£ 1/⟨ω^{−2}⟩ ć ŐŰŁ ĺ ČŰŁ Na ŕřăłšĺůěśłĺ śőćŕăďă¿š. Ć ČŰŁ ťăğě 1/⟨ω^{−2}⟩ ŕřőďőńęăěš şňěŋĳÿăšĳś£ ćŕńőšĳ ďő p ∼ 100 ČŔă.

Şňěŋĳÿěŋĺě 1/⟨ω^{−2}⟩ ć ČŰŁ ťăğě ňőęŋő ŕőŋ£šĳ, ĺśśńěďş£ ğăćĺśĺňőśšĳ ťőŋőŋŋőčő śŕěłšřă őš ďăćńěŋĺ£ (śň. řĺś.1b). Ĺğ řĺśşŋłă ćĺďŋő, ůšő ć ČŰŁ ťăğě,

Řĺś.1. Ŕőćěďěŋĺě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ťőŋőŋőć ŋăšřĺ£ ŕřĺ śęăšĺĺ ć ŐŰŁ (ă) ĺ ČŰŁ (b) ťăğăţ. Űĺťřż ŋă řĺśşŋłăţ őąőğŋăůă¿š ďăćńěŋĺ£ ć ČŔă

ć őšńĺůĺě őš ŐŰŁ, ůăśšőšż ŕřőďőńĳŋżţ ňőď ŕřĺ ćśěţ śęăšĺ£ţ ğŋăůĺšěńĳŋő ŕřěćżÿă¿š ŕőŕěřěůŋżě, ĺ ŕő¡- šőňş őśŋőćŋőľ ćłńăď ć ćěńĺůĺŋş 1/⟨ω^{−2}⟩ ďăěš ŋĺğłőůăśšőšŋă£ őąńăśšĳ, őšćěůă¿źă£ ŕőŕěřěůŋżň ňőďăň. Łăł ŕőłăğżćăěš řăśůěš ťőŋőŋŋżţ ůăśšőš ω(q), ć ČŰŁ Na ŕřĺ śęăšĺĺ śň£čůăěšś£ ŋĺęŋ££ ŕőŕěřěůŋă£ ňőďă T1 ćďőńĳ ćśěčő śĺňňěšřĺůŋőčő ŋăŕřăćńěŋĺ£ ČK, ůšő őğŋăůăěš śň£čůěŋĺě šěšřăčőŋăńĳŋőčő ňőďşń£ śďćĺčă C^′ = (C_{11} − C_{12})/2. Ŕřĺ ďăćńěŋĺ£ţ śćżÿě 100 ČŔă ůăśšőšă ¡šőľ ňőďż śšăŋőćĺšś£ ňŋĺňőľ, ůšő śőőšćěšśšćşěš ŕőšěřě ďĺŋăňĺůěśłőľ şśšőľůĺćőśšĺ ČŰŁ Na őšŋőśĺšěńĳŋő ŕěřěţőďă ć śńěďş¿źş¿, ňěŋěě śĺňňěšřĺůŋş¿ ťăğş (řĺś.3ă). Ŕőďőąŋőě śň£čůěŋĺě ňőďż T1 ĺ ňőďşń£ C^′ ć ČŰŁ Na ŕőńşůěŋő ĺ ć ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšăţ [16, 19]. Ŋă řĺś.3b ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ŕőłăğăŋő ŕőćěďěŋĺě ŕřĺ śęăšĺĺ ňőďż T1 ć ČŰŁ ńĺšĺĺ, łőšőřőě śşźěśšćěŋŋő őšńĺůăěšś£ őš śńşůă£ ŋăšřĺ£. Ŋĺęě ňż ŕőďřőąŋő őąśşďĺň ¡šő őšńĺůĺě.

Łřĺćă£ ŕńăćńěŋĺ£ Na ćżůĺśń£ńăśĳ ŕő ťőřňşńě (5). Ĺğ řĺś.2b ćĺďŋő, ůšő ŕő śćőěňş ŕőćěďěŋĺ¿ őŋă śţőďŋă ś ğăćĺśĺňőśšĳ¿ 1/⟨ω^{−2}⟩ őš p. Řăśůěšŋă£ łřĺćă£ T_m(p) łăůěśšćěŋŋő ţőřőÿő śőčńăśşěšś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ [4], ă ĺňěŋŋő, ŕřăćĺńĳŋő ćőśŕřőĺğćőďĺšś£ őąźĺľ ţőď łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£, śőčńăśş- ¿šś£ šăłęě ňăłśĺňăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě T_m ∼ 1000 Ł ŕřĺ p ≈ 30 ČŔă ĺ ăŋőňăńĳŋő ŋĺğłőě ěě ğŋăůěŋĺě ∼ 350 K ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ŕěřěď ŕěřěţőďőň ČŰŁ{cI16. Őšňě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 11 { 12 2009

Řĺś.2. (ă) Ğăćĺśĺňőśšĳ őš ďăćńěŋĺ£ ćěńĺůĺŋż 1/⟨ω^{−2}⟩ ďń£ ŋăšřĺ£; ŕşŋłšĺřőň őšňěůěŋő ďăćńěŋĺě ŕěřěţőďă ŐŰŁ{ČŰŁ ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě. (b) Łřĺćă£ ŕńăćńěŋĺ£ ŋăšřĺ£, ćżůĺśńěŋŋă£ ŕő łřĺšěřĺ¿ Ńĺŋďěňăŋă; ŋă čřăťĺł ŋăŋěśěŋż šăłęě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě šőůłĺ ĺğ řăąőšż [4]

šĺň, ůšő ć [7, 20] šăłęě ŕřĺňěŋ£ńś£ łřĺšěřĺľ Ńĺŋďěňăŋă ďń£ őŕřěďěńěŋĺ£ łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£ Na. Őďŋăłő ć ¡šĺţ řăąőšăţ ćňěśšő šőůŋőčő ćżůĺśńěŋĺ£ śřěďŋěłćăďřăšĺůŋżţ őšłńőŋěŋĺľ ăšőňőć ś ŕőňőźĳ¿ ťşŋłűĺĺ g(ω) ĺśŕőńĳğőćăńőśĳ ŕřőśšőě ďěąăěćśłőě ŕřĺąńĺęěŋĺě ďń£ ťőŋőŋŋőčő śŕěłšřă, ţőš£ şŕřşčĺě ňőďşńĺ ŕřĺ ¡šőň ćżůĺśń£ńĺśĳ ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć. Ŕőďőąŋżľ ŕőďţőď ğăćěďőňő śŋĺęăěš šőůŋőśšĳ řăśůěšă. Ć řěğşńĳšăšě ňĺŋĺňăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě T_m, ŕőńşůěŋŋőě ć [7], śőśšăćń£ěš ∼ 500 K (ć ¡łśŕěřĺňěŋšě 300 K), ă ćżůĺśńěŋŋżě ć [20] łőőřďĺŋăšż ňăłśĺňşňă łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£ (T ∼ 600 K, p ∼ 20 ČŔă) šăłęě śşźěśšćěŋŋő őšńĺůă¿šś£ őš ¡łśŕěřĺňěŋšă.

Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ňż ćżŕőńŋĺńĺ řăśůěšż łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£ ńĺšĺ£, ĺśŕőńĳğş£ ćżÿěőŕĺśăŋŋżľ ŕőďţőď. Ćżůĺśńěŋŋżě ŋăňĺ ťőŋőŋŋżě śŕěłšřż Li ŕřĺ p = 0 śőčńăśş¿šś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăňĺ ŕő ŋěşŕřşčőňş řăśśě£ŋĺ¿ ŋěľšřőŋőć [21], ă ŕřĺ ćżśőłĺţ ďăćńěŋĺ£ţ { ś ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżňĺ řăśůěšăňĺ [16, 17, 22]. Łăł ĺ ďń£ Na, řăśůěšż T_m(p) ć ŐŰŁ ĺ ČŰŁ ťăğăţ ŕřőćőďĺńĺśĳ ś őďŋĺň ĺ šěň ęě őšŋőÿěŋĺěň √ ⟨u^2(T_m)⟩/d_{at}, ć śńşůăě ńĺšĺ£ řăćŋżň 0.13. Čřăťĺłĺ 1/⟨ω^{−2}⟩ ĺ T_m ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ďăćńěŋĺ£ ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.4ă, b, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ć ŐŰŁ ťăğě ŕřĺ ňăńżţ śęăšĺ£ţ ćż-

Řĺś.3. Ŕőćěďěŋĺě ŕřĺ śęăšĺĺ ŋĺęŋěľ ŕőŕěřěůŋőľ ťőŋőŋŋőľ ňőďż ć ČŰŁ ťăğě ŋăšřĺ£ (ă) ĺ ńĺšĺ£ (b). Ňŋĺňżě ğŋăůěŋĺ£ ůăśšőš, őąőğŋăůěŋŋżě śĺňćőńőň i, őšćěůă¿š ďĺŋăňĺůěśłőľ ŋěşśšőľůĺćőśšĺ ČŰŁ ťăğż

ůĺśńěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ T_m ąńĺğłĺ ł ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ďăŋŋżň [23] ĺ śőčńăśş¿šś£ ś řěğşńĳšăšăňĺ ůĺśńěŋŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ [8]. Ĺğ řĺśşŋłă ćĺďŋő, ůšő őąźĺľ ćĺď T_m(p) łăůěśšćěŋŋő őšńĺůăěšś£ őš śńşůă£ ŋăšřĺ£. Łăł ąşďěš ŕőłăğăŋő ŋĺęě, ¡šő ść£ğăŋő ś řăğńĺůŋőľ ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ¿ śšřşłšşřŋżţ ŕřěćřăźěŋĺľ ć Li ĺ Na ŕřĺ p = 0. Ć šő ćřěň£ łăł ć Na őśŋőćŋżň śőśšő£ŋĺěň £ćń£ěšś£ ŐŰŁ ťăğă, ńĺšĺľ ŕřĺ ŋĺğłĺţ šěňŕěřăšşřăţ łřĺśšăńńĺğşěšś£ ć ŕńőšŋőşŕăłőćăŋŋżţ ťăğăţ 9R ĺ ČŰŁ [24, 25], ă ŐŰŁ ťăğă ćőğŋĺłăěš ńĺÿĳ ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ ∼ 100 K. Ŋăÿ řăśůěš ŕőńŋżţ ¡ŋěřčĺľ ďćşţ ťăğ šăłęě ŕőłăğżćăěš, ůšő ŕřĺ T = 0 ČŰŁ ťăğă ńĺšĺ£ ąőńěě ćżčőďŋă ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ, ůěň ŐŰŁ, ŕřĺůěň řăğŋőśšĳ ¡ŋěřčĺľ E_{bcc} − E_{f cc} ćőğřăśšăěš ś ďăćńěŋĺěň. İšőš ęě řěğşńĳšăš ŕőńşůěŋ ć řăśůěšăţ [17, 22].

Řăśśňőšřĺň şśńőćĺě śşźěśšćőćăŋĺ£ ŐŰŁ ťăğż ć ńĺšĺĺ. Śćőąőďŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ F = E − T S ňőęŋő ŕřěďśšăćĺšĳ ć ćĺďě

F (V, T ) = E(V ) + 1 2 ∑ q,λ ~ωq_λ(V )−

−k_B T ∑ q,λ ln 1 1 − exp(−~ωq_λ(V )/k_B T )

. (8)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 11 { 12 2009 5^∗

Řĺś.4. (ă) Ćěńĺůĺŋă 1/⟨ω^{−2}⟩ ďń£ ŐŰŁ ĺ ČŰŁ ńĺšĺ£ łăł ťşŋłűĺ£ ďăćńěŋĺ£. (b) Łřĺćżě ŕńăćńěŋĺ£ ďń£ ŐŰŁ ĺ ČŰŁ ťăğ ńĺšĺ£, ćżůĺśńěŋŋżě ŕő łřĺšěřĺ¿ Ńĺŋďěňăŋă; łřěśšĺłăňĺ ŕőłăğăŋż ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě 1968 č. [23], ă ůěřŋżňĺ ĺ ąěńżňĺ šřěşčőńĳŋĺłăňĺ { řěğşńĳšăšż ůĺśńěŋŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ šćěřďőľ ĺ ęĺďłőľ ťăğ, śőőšćěšśšćěŋŋő (ĺğ řăąőšż [8]). Ŕşŋłšĺřőň őąőğŋăůěŋă čĺŕőšěšĺůěśłă£ ńĺŋĺ£ ŕěřěţőďă ŐŰŁ{ČŰŁ, ŕőśšřőěŋŋă£ ŋă őśŋőćě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ [24, 25]

Ğďěśĳ ćšőřőě śńăčăěňőě { ćłńăď ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ, šřěšĳě { ćłńăď ¡ŋšřőŕĺĺ ťőŋőŋőć, łőšőřżľ ŕřĺ k_B T > ~ω ňőęŋő ŕřĺąńĺęěŋŋő ğăŕĺśăšĳ łăł −k_B T ∑ q,λ ln k_B T ~ωq_λ . (9)

Ŕřĺ ćżśőłĺţ šěňŕěřăšşřăţ ćłńăďőň ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ ňőęŋő ŕřěŋěąřěůĳ, šőčďă şśńőćĺě śšăąĺńĺğăűĺĺ ŐŰŁ ťăğż ąşďěš ĺňěšĳ ćĺď k_B T ∑ q,λ ( ln k_B T ~ω^{bcc}q_λ − ln k_B T ~ω^{f cc}q_λ ) > E_{bcc} − E_{f cc}. (10) Őšś¿ďă śńěďşěš, ůšő ďń£ łőňŕěŋśăűĺĺ řăğŋőśšĺ E_{bcc}− −E_{f cc} šěňŕěřăšşřă ŕěřěţőďă ŕřĺ śęăšĺĺ ďőńęŋă ćőğřăśšăšĳ. İšőš ćżćőď ŕőďšćěřęďăěšś£ ŋăłńőŋőň ńĺŋĺĺ řăćŋőćěśĺ£ ŐŰŁ{ČŰŁ, ŕőśšřőěŋŋőľ ŋă őśŋőćăŋĺĺ ĺğňěřěŋĺľ ¡ńěłšřőśőŕřőšĺćńěŋĺ£ ĺ şńĳšřăğćşłőćżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ŕřĺ T ∼ 100 ĺ 300 K [24, 25] (ŕşŋłšĺř ŋă řĺś.4b). Ŋěőąţőďĺňżň şśńőćĺěň ďń£ ćżŕőńŋěŋĺ£ ŋěřăćěŋśšćă (10) £ćń£ěšś£ śőőšŋőÿěŋĺě ⟨ω^{−1}⟩_{bcc} > ⟨ω^{−1}⟩_{f cc}. (11) Ďřşčĺňĺ śńőćăňĺ, śšăąĺńĺğăűĺ£ ŐŰŁ ťăğż ćőğňőęŋă šőńĳłő ć šőň śńşůăě, ěśńĺ ťőŋőŋŋżě ůăśšőšż ć ŐŰŁ ťăğě ąşďşš ć śřěďŋěň ň£čůě, ůěň ć ČŰŁ. Ĺğ şśńőćĺ£ (11) ćżšěłăěš śőőšŋőÿěŋĺě ďń£ ćěńĺůĺŋż 1/⟨ω^{−2}⟩: 1/⟨ω^{−2}⟩_{bcc} < 1/⟨ω^{−2}⟩_{f cc}. (12) Řăśůěš ŕőłăğżćăěš, ůšő ŋěřăćěŋśšćő (12) ćżŕőńŋ£- ěšś£ ćő ćśěľ őąńăśšĺ śşźěśšćőćăŋĺ£ ŐŰŁ ťăğż Li. Śőőšćěšśšćěŋŋő, ŕřĺ ŕěřěţőďě ŐŰŁ{ČŰŁ ćěńĺůĺŋă 1/⟨ω^{−2}⟩ śłăůłőőąřăğŋő ćőğřăśšăěš ŕőůšĺ ć ŕőńšőřă řăğă (śň. řĺś.4ă). Łăł śńěďśšćĺě, šěňŕěřăšşřă ŕńăćńěŋĺ£, řăśśůĺšăŋŋă£ ŕő ťőřňşńě (5) ś ŕőśšő£ŋŋżň ğŋăůěŋĺěň L ć őąěĺţ ťăğăţ, ĺśŕżšżćăěš ŋěťĺğĺůěśłĺľ řăğřżć ć šřőľŋőľ šőůłě. Ŕő ¡šőľ ŕřĺůĺŋě ňż ŋě ŕřĺćőďĺň ğŋăůěŋĺ£ T_m ć \őąńăśšĺ ŋěőŕřěďěńěŋŋőśšĺ" őš 5 ďő 10 ČŔă. Őšňěšĺň, ůšő řěğşńĳšăšż ňőďěńĺřőćăŋĺ£ [8] ďń£ T_m ŕřĺ 5 ĺ 10 ČŔă šăłęě śĺńĳŋő őšńĺůă- ¿šś£ (ć 1.3 řăğă). Ć śšăšĳě [8] šăłęě ŋě śőďěřęăšś£ řěğşńĳšăšż ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ć ďĺăŕăğőŋě 5{10 ČŔă (śň. řĺś.4b), ćňěśšő ¡šőčő ŋă ťăğőćőľ ďĺăčřăňňě Li (řĺś.4 ć řăąőšě [8]) ĺğőąřăęěŋő ŕşŋłšĺřőň čĺŕőšěšĺůěśłőě řěğłőě ćőğřăśšăŋĺě T_m ć şğłőň ĺŋšěřćăńě 8{10 ČŔă.

Šăłĺň őąřăğőň, łřĺšěřĺľ Ńĺŋďěňăŋă ś ŕőśšő£ŋŋżň ğŋăůěŋĺěň L ğăćěďőňő ŋě ňőęěš ŕřĺňěŋ£šĳś£ ďń£ śőćňěśšŋőčő őŕĺśăŋĺ£ T_m(p) ć ŐŰŁ ĺ ČŰŁ ťăğăţ Li ćąńĺğĺ šřőľŋőľ šőůłĺ. Ďăŋŋżľ ćżćőď śńěďşěš ĺğ šőčő, ůšő ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋă£ ŐŰŁ ťăğă ńĺšĺ£ ňőęěš śşźěśšćőćăšĳ ńĺÿĳ ğă śůěš ¡ŋšřőŕĺľŋőčő ćłńăďă ĺ śőőšćěšśšćş¿źěľ \ň£čłőśšĺ" ťőŋőŋŋőčő śŕěłšřă ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ČŰŁ. Ŕőďőąŋă£ \ň£čłőśšĳ" ŕřĺćőďĺš ł ğŋăůĺšěńĳŋőňş őšńĺůĺ¿ śřěďŋěłćăďřăšĺůŋżţ őšłńőŋěŋĺľ ăšőňőć ć ¡šĺţ ďćşţ ťăğăţ ĺ, śńěďőćăšěńĳŋő, ł řăğřżćş łřĺćőľ T_m(p), ćżůĺśńěŋŋőľ ŕő Ńĺŋďěňăŋş. Ŋă őśŋőćăŋĺĺ ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ĺ ŕřĺćěďěŋŋőčő őąśşęďěŋĺ£ ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď, łőšőřżľ śőčńăśşěšś£ ś ŕřěďŕőńőęěŋĺěň řăąőšż [8], ůšő łřĺćă£ ŕńăćńěŋĺ£ ńĺšĺ£ ďěľśšćĺšěńĳŋő ďőńęŋă řěğłő ćőğřăśšăšĳ ćąńĺğĺ šřőľŋőľ šőůłĺ. Ŕřő£śŋĺšĳ ¡šőš ćőŕřőś ňőčşš ďěšăńĳŋżě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ĺśśńěďőćăŋĺ£ ĺńĺ řăśůěšż śćőąőďŋżţ ¡ŋěřčĺľ šćěřďőľ ĺ ęĺďłőľ ťăğ ńĺšĺ£.

Řăśśňőšřĺň ćżůĺśńěŋŋş¿ ŋăňĺ łřĺćş¿ ŕńăćńěŋĺ£ Li ć ČŰŁ ťăğě ŕřĺ p > 10 ČŔă. Ěě ćĺď šăłęě őšńĺůăěšś£ őš T_m(p) ďń£ ČŰŁ Na. Řăśůěš ťőŋőŋŋżţ śŕěłšřőć g(ω) ŕőłăğżćăěš, ůšő ć ČŰŁ Li, łăł ĺ ć Na, ůăśšőšż ŕřőďőńĳŋżţ ňőď ŕřěćżÿă¿š ŕőŕěřěůŋżě, ĺ őśŋőćŋőľ ćłńăď ć ćěńĺůĺŋş 1/⟨ω^{−2}⟩ ďăěš ŋĺğłőůăśšőšŋă£ őąńăśšĳ. Ŕő¡šőňş őšńĺůĺě łřĺćżţ T_m(p) ć ČŰŁ Li ĺ Na ść£ğăŋő, čńăćŋżň őąřăğőň, ś řăğńĺůŋżň

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 11 { 12 2009 ŕőćěďěŋĺěň ŋĺęŋěľ ŕőŕěřěůŋőľ ňőďż T1 ŕřĺ ŕőćżÿěŋĺĺ ďăćńěŋĺ£. Ć ńĺšĺĺ ňőďă T1 šăłęě śň£čůăěšś£ ŋă ŋăŕřăćńěŋĺĺ ČK (śň. řĺś.3b), őďŋăłő ¡šő śň£čůěŋĺě ŕřőĺśţőďĺš ŋě ŋă ćśěň ŋăŕřăćńěŋĺĺ ČK, ă ńĺÿĳ ć şğłőň ĺŋšěřćăńě q-ćěłšőřőć. Ąőńěě šőčő, śşď£ ŕő ćĺďş ğăćĺśĺňőśšěľ ω(q) ŕřĺ ňăńżţ q, ć ČŰŁ Li ŕřĺ śęăšĺĺ ŕřőĺśţőďĺš ŋě śň£čůěŋĺě, ă ŋăŕřőšĺć, ćőğřăśšăŋĺě ňőďşń£ C^′. Ć řěğşńĳšăšě ťşŋłűĺ£ g(ω) ŕřĺ śęăšĺĺ ńĺÿĳ śńăąő ĺğňěŋ£ěšś£ ć ŋĺğłőůăśšőšŋőľ őąńăśšĺ ĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, ŋě ŕřőĺśţőďĺš ğŋăůĺšěńĳŋőčő şňěŋĳÿěŋĺ£ 1/⟨ω^{−2}⟩ ĺ T_m. Śřăćŋĺćă£ ŋăÿĺ řăśůěšż ĺ řěğşńĳšăšż ůĺśńěŋŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ Li [8], śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő řăśţőęďěŋĺě ňěęďş ŋĺňĺ ć ČŰŁ ťăğě ćżÿě, ůěň ć ŐŰŁ. Ć őšśşšśšćĺě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ ĺ řăśůěšőć śćőąőďŋżţ ¡ŋěřčĺľ ęĺďłőľ ĺ šćěřďőľ ťăğ šřşďŋő śşďĺšĳ ő ŕřĺůĺŋăţ ¡šőčő řăśţőęďěŋĺ£. Ćőőąźě čőćőř£, ć śńşůăě Na őšńĺůĺě ňěęďş ŋăÿĺňĺ řěğşńĳšăšăňĺ ĺ ůĺśńěŋŋżň ňőďěńĺřőćăŋĺěň [6], ćżŕőńŋěŋŋżň šőľ ęě čřşŕŕőľ, šăłęě ąőńĳÿě ć ČŰŁ ťăğě. Ŕřĺ ¡šőň ŋăÿĺ řěğşńĳšăšż ďń£ ČŰŁ Na ďăęě ŋěśłőńĳłő ńşůÿě śőčńăśş¿šś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň [4], ůěň ďăŋŋżě ňőďěńĺřőćăŋĺ£ [6].

Ć łăůěśšćě ğăłń¿ůěŋĺ£ őšňěšĺň, ůšő ć ŋăśšő£- źěľ řăąőšě ćżůĺśńěŋż ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć ťőŋőŋŋżě śŕěłšřż ĺ šěŕńőćżě łőńěąăŋĺ£ ăšőňőć, łőšőřżě ĺśŕőńĳğőćăŋż ďń£ őŕřěďěńěŋĺ£ łřĺćżţ ŕńăćńěŋĺ£ T_m(p) ńĺšĺ£ ĺ ŋăšřĺ£ ć ŐŰŁ ĺ ČŰŁ ťăğăţ. Ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőśšőčő ŕőďţőďă, śőůěšă¿źěčő ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżě řăśůěšż ďĺŋăňĺłĺ řěÿěšłĺ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň łřĺšěřĺ£ Ńĺŋďěňăŋă, şďăńőśĳ őąž£śŋĺšĳ ŋěďăćŋő őšłřżšőě ăŋőňăńĳŋőě ŕőćěďěŋĺě łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£ Na. Ŕőćěďěŋĺě T_m(p) ŋăšřĺ£ ţőřőÿő őŕĺśżćăěšś£ ĺğňěŋěŋĺěň ŕřĺ śęăšĺĺ ťőŋőŋŋőčő śŕěłšřă šćěřďőľ ťăğż, ąěğ ďěšăńĳŋőčő ĺśśńěďőćăŋĺ£ śćőľśšć ęĺďłőľ ťăğż. Ŕőłăğăŋő, ůšő ďăŋŋżľ ŕőďţőď ďăěš ŕřăćĺńĳŋőě łőńĺůěśšćěŋŋőě őŕĺśăŋĺě ŋěňőŋőšőŋŋőľ łřĺćőľ ŕńăćńěŋĺ£ Na ć őůěŋĳ ÿĺřőłőň ĺŋšěřćăńě ďăćńěŋĺľ (ďő 1 Ňąăř) ĺ šěňŕěřăšşř (300{1000K). Śńěďşěš őęĺďăšĳ, ůšő šăłőě őŕĺśăŋĺě ąşďěš śŕřăćěďńĺćő ĺ ďń£ ďřşčĺţ śĺśšěň, ć łőšőřżţ śšřşłšşřŋżě ŕěřěţőďż őŕřěďěń£- ¿šś£, čńăćŋżň őąřăğőň, ĺğňěŋěŋĺěň ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ łřĺśšăńńă. Śďěńăŋ ćżćőď, ůšő ĺğ-ğă \ň£čłőśšĺ" ťőŋőŋŋőčő śŕěłšřă ńĺšĺ£ ć ŐŰŁ ťăğě łřĺšěřĺľ Ńĺŋďěňăŋă ŋěŕřĺňěŋĺň ďń£ Li ćąńĺğĺ šřőľŋőľ šőůłĺ. Ŕőďőąŋă£ śĺšşăűĺ£ ňőęěš ćőğŋĺłăšĳ ĺ ć ďřşčĺţ śĺśšěňăţ, čďě śšřşłšşřŋżľ ŕěřěţőď őŕřěďěń£ěšś£ ćłńăďőň śćőąőďŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ťőŋőŋőć.

Ăćšőřż ćżřăęă¿š ąńăčőďăřŋőśšĳ Ć.Ć. Ąřăęłĺŋş ĺ Ă.Ĺ. Őřńőćş ğă ŕőńěğŋżě őąśşęďěŋĺ£. Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ůăśšĺůŋőľ ŕőďďěřęłě Ŕřőčřăňňż ćěďşźĺţ ŋăşůŋżţ ÿłőń Řőśśĺĺ, ŋăşůŋżţ ŕřőčřăňň Ŕřěğĺďĺşňă ŘĂŊ ĺ Őšďěńěŋĺ£ ťĺğĺůěśłĺţ ŋăşł ŘĂŊ, ă šăłęě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (čřăŋšż ## 07-02-00280, 08-02-00757, 09-02- 00560). Ůĺśńěŋŋżě řăśůěšż ŕřőćőďĺńĺśĳ ŋă ćżůĺśńĺšěńĳŋőľ šěţŋĺłě Ňěęćěďőňśšćěŋŋőčő śşŕěřłőňŕĳ¿- šěřŋőčő űěŋšřă ŘĂŊ.

1. Ě. Č. Ňăłśĺňőć, Ň. Ć. Ňăčŋĺűłă£, Ć. Ě. Ťőřšőć, ŞŤŊ 175, 792 (2005).

2. Ś. Ň. Śšĺÿőć, ŞŤŊ 114, 3 (1974).

3. C.-S. Zha and R. Boehler, Physica B 139&140, 233 (1985).

4. E. Gregoryanz, O. Degtyareva, M. Somayazulu et al., Phys. Rev. Lett. 94, 185502 (2005).

5. E. R. Hernandes and J. Iniguez, Phys. Rev. Lett. 98, 055501 (2007).

6. J.-Y. Raty, E. Schwegler, and S. A. Bonev, Nature 449, 448 (2007).

7. L. Ko»ci, R. Ahuja, L. Vitos, and U. Pinsook, Phys. Rev.

B 77, 132101 (2008).

8. I. Tamblyn, J.-Y. Raty, and S. A. Bonev, Phys. Rev.

Lett. 101, 075703 (2008).

9. Ŋ. Ě. Ğěľŋ, ŤŠŠ 26, 3024 (1984) [N. E. Zein, Sov. Phys.

Solid State 26, 1825 (1984)].

10. S. Baroni, P. Giannozzi, and A. Testa, Phys. Rev. Lett.

58, 1861 (1987).

11. S. Y. Savrasov, Phys. Rev. Lett. 69, 2819 (1992). 12. S. Baroni, S. de Gironcoli, A. Dal Corso, and P.

Giannozzi, http://www.pwscf.org/.

13. D. Stroud and N. W. Ashcroft, Phys. Rev. B 5, 371 (1972).

14. A. M. Bratkovsky, V. G. Vaks, and A. V. Tre˛lov, Phys.

Lett. A 103, 75 (1984).

15. A. D. B. Woods, B. N. Brockhouse, R. H. March, and A. T. Stewart, Phys. Rev. 128, 1112 (1962).

16. Y. Xie, J. S. Tse, T. Cui et al., Phys. Rev. B 75, 064102 (2007).

17. Y. Xie, Y. M. Ma, T. Cui et al., New J. Phys. 10, 063022 (2008).

18. M. Han‚and, I. Loa, and K. Syassen, Phys. Rev. B 65, 184109 (2002).

19. M. I. Katsnelson, G. V. Sinko, N. A. Smirnov et al., Phys. Rev. B 61, 14420 (2000).

20. M. Martinez-Canales and A. Bergara, J. Phys. Chem.

Solids 69, 2151 (2008).

21. M. M. Beg and M. Nielsen, Phys. Rev. B 14, 4266 (1976).

22. A. Y. Liu, A. A. Quong, J. K. Freericks et al., Phys. Rev.

B 59, 4028 (1999).

23. H. Luedemann and C. Kennedy, J. Geophys. Res. 73, 2795 (1968).

24. T. H. Linn and K. J. Dunn, Phys. Rev. B 33, 807 (1986). 25. Ă. Ĺ. Őřńőć, Ń. Č. Ţćőśšăŋűěć, Ě. Ń. Čřőňŋĺűłă£, Ő. Ć.

Śšăńĳčőřőćă, ĘİŠŤ 120, 445 (2001).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 89 ćżŕ. 11 { 12 2009