Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 91, ćżŕ. 6, ś. 306 { 311 © 2010 č. 25 ňăřšă

Łşąĺůěśłă£ śšřşłšşřă šĺŕă DO_3 ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőčő ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£

Ď. Ă. Ďăćżďőć, Ă. Ĺ. Čşśěć^{1)}

Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă Şřăńĳśłőčő őšď. ŘĂŊ, 620990 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 3 ťěćřăń£ 2010 č.

Ňěšőďőň řěŋščěŋőćśłőľ ďĺťřăłűĺĺ şśšăŋőćńěŋő, ůšő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺľ ňőŋőőłśĺď ćăŋăďĺ£ VOy ≡ VxOz (y = z/x) ĺňěěš łşąĺůěśłş¿ (ŕř. čř. F m—3m) śšřşłšşřş šĺŕă DO3 ś řăğňěźěŋĺěň ăšőňőć V ŋě šőńĳłő ŋă ŕőğĺűĺ£ţ 4(a) čűł ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ, ŋő ĺ ŋă šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺ£ţ 8(c). İšő ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő őšńĺůăěš ňőŋőőłśĺď VOy őš śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ MXy śő śšřşłšşřőľ B1 ĺ šőľ ęě ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕőľ, ć łőšőřżţ ăšőňż M, X ĺ śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ ■, □ ňěšăńńĺůěśłőľ ĺ ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšőł řăśŕřěďěńěŋż šőńĳłő ŕő ŕőğĺűĺ£ň 4(a) ĺ 4(b). Ŋăľďěŋă ğăćĺśĺňőśšĳ śšěŕěŋĺ ğăŕőńŋěŋĺ£ q šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺľ ăšőňăňĺ V őš őšŋőśĺšěńĳŋőčő śőďěřęăŋĺ£ łĺśńőřőďă y ć VOy. Ŕőłăğăŋő, ůšő ś şůěšőň śšřşłšşřż śőśšăć łşąĺůěśłőčő ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£ śńěďşěš ŕřěďśšăćń£šĳ ć ćĺďě VOy ≡ VxOz ≡ Vx�2qV^{(t)}_{2q} ■1�x+2q Oz□1�z.

Łşąĺůěśłĺľ ňőŋőőłśĺď ćăŋăďĺ£ VO_y ŕřĺŋăďńěęĺš ł čřşŕŕě śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ [1, 2]. İšĺ śőěďĺŋěŋĺ£ ňőčşš śőďěřęăšĳ ďő ŋěśłőńĳłĺţ ďěś£šłőć ăšőňŋżţ ŕřőűěŋšőć śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ć ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłě (łăřąĺďż ĺ ŋĺšřĺďż ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć MC_y ĺ MN_y), ć ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłě (ć¿śšĺš Fe_xO) ĺńĺ ć łăęďőľ ĺğ ďćşţ ŕőďřěÿěšőł (ňőŋőłśĺďż TiO_y ≡ Ti_xO_z ĺ VO_y ≡ V_xO_z). Šřăďĺűĺőŋŋő śůĺšăěšś£, ůšő ćśě łşąĺůěśłĺě śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺě śőěďĺŋěŋĺ£ MX_y (X=C, N, O) ĺňě¿š łřĺśšăńńĺůěśłş¿ śšřşłšşřş šĺŕă B1, ć łőšőřőľ ăšőňż ňěšăńńă M ĺ ŋěňěšăńńă X ŕőńŋőśšĳ¿ ĺńĺ ůăśšĺůŋő ğăŋĺňă¿š łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺě ŕőğĺűĺĺ 4(a) ĺ 4(b), śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŋěğăŕőńŋěŋŋżě ăšőňăňĺ łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺě ŕőğĺűĺĺ £ćń£¿šś£ śšřşłšşřŋżňĺ ćăłăŋśĺ£ňĺ � ĺ � ňěšăńńĺůěśłőľ ĺ ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšőł. Łşąĺůěśłĺľ ňőŋőőłśĺď ćăŋăďĺ£ VO_y (V_x�_{1−x}O_z�_{1−z} ≡ V_xO_z, čďě y = z=x, � ĺ � { śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ ć ŕőďřěÿěšłăţ ćăŋăďĺ£ ĺ łĺśńőřőďă, śőőšćěšśšćěŋŋő) śőďěřęĺš ďő 10{15 ăš.% śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ć ďćşţ ŕőďřěÿěšłăţ śřăğş. Ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 1600 K ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżľ ňőŋőőłśĺď ćăŋăďĺ£ VO_y ĺňěěš ÿĺřőłş¿ őąńăśšĳ čőňőčěŋŋőśšĺ VO_{0.90} −V_{1.30} [3]. Ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě VO_y ≡ V_xO_z ≡ V_x�_{1−x}O_z�_{1−z} ćăŋăďĺěćżě ćăłăŋśĺĺ � ĺ ăšőňż V őąřăğş¿š řăśšćőř ğăňěźěŋĺ£ ć ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłě, ă łĺśńőřőďŋżě ćăłăŋśĺĺ � ĺ ăšőňż O őąřăğş¿š řăśšćőř ğăňěźěŋĺ£ ć ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłě. Ąőńĳÿă£ łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăłăŋśĺľ ć ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ ćőőąźě ĺ ć ňőŋőőłśĺďě ćăŋăďĺ£, ć ůăśšŋőśšĺ, £ćń£ěšś£ ŕřěďŕőśżńłőľ ăšőňŋő-ćăłăŋśĺőŋŋőčő şŕőř£-

1)e-mail: gusev@ihim.uran.ru

ďőůěŋĺ£. Ć łşąĺůěśłőň ňőŋőőłśĺďě ćăŋăďĺ£ VO_y őąŋăřşęěŋă ńĺÿĳ őďŋă şŕőř£ďőůěŋŋă£ ťăğă ś šěšřăčőŋăńĳŋőľ śĺňňěšřĺěľ [4 { 7]. Őŋă őąřăğşěšś£ ć őąńăśšĺ VO_{1.2} − VO_{1.3}, šő ěśšĳ ć ňőŋőőłśĺďě, śőďěřęăźěň ćăłăŋśĺĺ šőńĳłő ć ŕőďřěÿěšłě ćăŋăďĺ£.

Őśőąěŋŋőśšĳ¿ śšřşłšşřż ťăğż V_{52}O_{64} £ćń£ěšś£ šő, ůšő 4 ăšőňă ćăŋăďĺ£ ĺğ 52 ğăŋĺňă¿š ŋěśćőľśšćěŋŋżě ĺň ŕőğĺűĺĺ ć šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺ£ţ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ řěÿěšłĺ śő śšřşłšşřőľ B1. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ć śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ łşąĺůěśłĺţ (ŕř. čř. F m—3m) śőěďĺŋěŋĺ£ţ MX_y śő śšřşłšşřőľ B1 ăšőňż ňěšăńńă M ğăŋĺňă¿š ŕőğĺűĺĺ 4(a) ś łőőřďĺŋăšăňĺ (0 0 0), ă ŋěňěšăńńĺůěśłĺě ăšőňż X řăğňěźă¿šś£ ć őłšă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺ£ţ ňěšăńńĺůěśłőľ čřăŋěűěŋšřĺřőćăŋŋőľ łşąĺůěśłőľ (čűł) ŕőďřěÿěšłĺ { ŕőğĺűĺ£ţ 4(b) ś łőőřďĺŋăšăňĺ (1=2 1=2 1=2). Šěšřă¡ďřĺůěśłĺě ňěęďőşğńĺ£, šő ěśšĳ łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺě ŕőğĺűĺĺ 8(c) ś łőőřďĺŋăšăňĺ (1=4 1=4 1=4), ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżţ ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ śő śšřşłšşřőľ B1 ŋě ğăŋ£šż ăšőňăňĺ łăłőčő-ńĺąő śőřšă. Ğăňěšĺň, ůšő ŕőğĺűĺĺ 8(c) £ćń£¿šś£ šěšřă¡ďřĺůěśłĺňĺ ňěęďőşğńĺ£ňĺ łăł ďń£ čűł ňěšăńńĺůěśłőľ, šăł ĺ ďń£ čűł ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšőł. Ćő ćśěţ ĺğćěśšŋżţ śćěřţśšřşłšşřăţ ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ ăšőňż ĺ ćăłăŋśĺĺ ŕěřěřăśŕřěďěń£¿šś£ šőńĳłő ŕő ŕőğĺűĺ£ň 4(b) (ĺńĺ 4(a)) ąăğĺśŋőľ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőľ řěÿěšłĺ. Ŕřĺ şŕőř£ďőůěŋĺĺ ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ, ĺśłń¿ůă£ ňőŋőőłśĺď ćăŋăďĺ£, ŋĺłőčďă ŋě ŋăąń¿ďăńőśĳ ŕěřěňěźěŋĺ£ ňěšăńńĺůěśłĺţ ăšőňőć ŋă ŕőğĺűĺĺ 8(c) ąăğĺśŋőľ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőľ řěÿěšłĺ ś ŕőśńěďş¿źĺň řăśźěŕńěŋĺěň ¡šĺţ ŕőğĺűĺľ ŋă ňěŋěě śĺňňěšřĺůŋżě ŕőğĺűĺĺ. Ŕő¡šőňş ćőğŋĺłăěš ćőŕřőś: ďěľśšćĺšěńĳŋő ńĺ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżľ ňőŋőőłśĺď ćăŋăďĺ£, ŋă őśŋőćě

306 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 5 { 6 2010 łőšőřőčő őąřăğşěšś£ śćěřţśšřşłšşřă V_{52}O_{64}, ĺňěěš śšřşłšşřş B1 ĺńĺ ęě ¡šőš ňőŋőőłśĺď ĺňěěš ďřşčş¿ łşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřş, ŋő ś šőľ ęě ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕőľ F m—3m?

Ć ńĺšěřăšşřě ćőŕřőś ő łşąĺůěśłőľ ťăğě ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£ şęě ćőğŋĺłăń. Ć [8] śőőąźăěšś£ ő śłăůłőőąřăğŋőň ĺğňěŋěŋĺĺ ŕěřĺőďă řěÿěšłĺ őłőńő śőśšăćă VO_{1.05} − VO_{1.06} ĺ ŕřěďŕőńăčăěšś£, ůšő őŋő ść£- ğăŋő ś ťăğőćőľ čřăŋĺűěľ ňěęďş ďćşň£ ąńĺğłĺňĺ ŕő śšřşłšşřě łşąĺůěśłĺňĺ ťăğăňĺ. Ćżćőď ő ďćşţ ŕőţőęĺţ łşąĺůěśłĺţ ťăğăţ ć őąńăśšĺ VO_{0.970} − VO_{1.011} śďěńăŋ ăćšőřăňĺ [9], ŋő śšřşłšşřż ťăğ ŋě ŕřěďńőęěŋż. Ăćšőřż [3] ŋă őśŋőćě ŋěňőŋőšőŋŋőčő ĺğňěŋěŋĺ£ ŕěřĺőďă řěÿěšłĺ, ŕńőšŋőśšĺ ĺ ďěťěłšŋőśšěľ O- ĺ V-ŕőďřěÿěšőł ňőŋőőłśĺďă VO_y ćąńĺğĺ ¡łćĺăšőňŋőčő śőśšăćă VO šőęě ŕřěďŕőńőęĺńĺ śşźěśšćőćăŋĺě ďćşţ łşąĺůěśłĺţ ťăğ.

Śőčńăśŋő [10 { 13] őśőąěŋŋőśšĳ¿ śšřşłšşřż łşąĺůěśłőľ ťăğż ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£ £ćń£¿šś£ ďěťěłšż ŋěćăłăŋśĺőŋŋőľ ŕřĺřőďż, ă ĺňěŋŋő, ăšőňż ćăŋăďĺ£ V^{(t)}, łőšőřżě ć ŋěąőńĳÿőň łőńĺůěśšćě řăğňěźă¿šś£ ć šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺ£ţ ňěšăńńĺůěśłőľ čűł ŕőďřěÿěšłĺ. Ŕşśšĳ ć ňőŋőőłśĺďě V_xO_z śšěŕěŋĳ ğăŕőńŋěŋĺ£ šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺľ ăšőňăňĺ V řăćŋă q. Ůĺśńő šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺľ (ŕőğĺűĺľ 8(c)) ćďćőě ąőńĳÿě ůĺśńă şğńőć ňěšăńńĺůěśłőľ čűł ŕőďřěÿěšłĺ (ŕőğĺűĺľ 4(a)), ŕő¡šőňş ŕřĺ śšěŕěŋĺ ğăŕőńŋěŋĺ£ q őšŋőśĺšěńĳŋőě ůĺśńő šěšřăňěęďőşğńĺľ, ğăŋ£šżţ ăšőňăňĺ V^{(t)}, řăćŋő 2q, ă őšŋőśĺšěńĳŋőě ůĺśńő şğńőć ňěšăńńĺůěśłőľ čűł ŕőďřěÿěšłĺ, ğăŋ£šżţ ăšőňăňĺ V, řăćŋő (x−2q). Ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ¡šĺň śőśšăć łşąĺůěśłőčő ňőŋőőłśĺďă V_xO_z ś şůěšőň ŋăńĺůĺ£ ćăłăŋśĺľ ć ŕőğĺűĺ£ţ 4(a) ĺ 4(b) ňěšăńńĺůěśłőľ ĺ ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšőł ňőęŋő ŕřěďśšăćĺšĳ łăł V_{x−2q}V^{(t)}_{2q} �_{1−x+2q}O_z�_{1−z}.

Ŕő řěğşńĳšăšăň ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ĺ řăśźěŕńěŋĺ¿ śńăążţ ńĺŋĺľ Łĺłşůĺ śšěŕěŋĳ ğăŕőńŋěŋĺ£ q šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺľ ăšőňăňĺ V ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě VO_{1.23}, ŕőńşůěŋŋőň ś ŕőňőźĳ¿ őšęĺčă ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 1070K, śőśšăćń£ěš ∼ 0:028 (ĺńĺ 3.6 šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ăšőňőć V^{(t)} ć řăśůěšě ŋă ¡ńěňěŋšăřŋş¿ £ůěľłş śćěřţśšřşłšşřż V_{52}O_{64}) [10]. Ăćšőřż [11] ś ŕőňőźĳ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ ĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ňěšőďőň ńĺŋĺľ Łĺłşůĺ ĺğşůĺńĺ ňőŋőőłśĺďż VO_{0.82} ĺ VO_{1.20}. İšĺ őąřăğűż ążńĺ śĺŋšěğĺřőćăŋż ďşčőćőľ ŕńăćłőľ śňěśĺ (V + V_2O_3) ć ăšňőśťěřě Ar ĺ ğăšěň ć šěůěŋĺě ŋěďěńĺ őšőęęěŋż ć ćăłşşňĺřőćăŋŋżţ łćăřűěćżţ ăňŕşńăţ ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 1470 ĺ 1270 K, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕő ďăŋŋżň [11], őąă ňőŋőőłśĺďă ążńĺ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżňĺ ĺ śšěŕěŋĳ ğăŕőńŋěŋĺ£ q šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺľ ăšőňăňĺ V^{(t)} ć ňőŋőőłśĺďăţ VO_{0.82} ĺ VO_{1.20} śőśšăćń£ěš 0:004±0:003 ĺ 0:026±0:005, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ăćšőřż [7] ňěšőďőň ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ĺśśńěďőćăńĺ ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě VO_{1.23} ĺ ŕőłăğăńĺ, ůšő ŕőńşůěŋŋżě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě řěğşńĳšăšż őąž£śŋ£¿šś£ śşźěśšćőćăŋĺěň ć ¡šőň ňőŋőőłśĺďě VO_{1.23} šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ďěťěłšŋżţ łńăśšěřőć. Ŕő řěğşńĳšăšăň řěŋščěŋőćśłőľ ďĺťřăłűĺĺ [12], ĺğňěřěŋŋőľ ŋă ňőŋőłřĺśšăńńăţ VO_y ś y = 0:80, 0.94, 1.01, 1.11 ĺ 1.25, ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě ćăŋăďĺ£ śšěŕěŋĳ ğăŕőńŋěŋĺ£ q šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺľ 8(c) ăšőňăňĺ V ňěŋ£ěšś£ őš 0:004 ± 0:004 ĺ 0:008 ± 0:006 ć VO_{0.80} ĺ VO_{0.94} ďő 0.015, 0.022 ĺ 0.028 ć VO_{1.01}, VO_{1.11} ĺ VO_{1.25}, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ăćšőřż řăąőšż [13] ŕřěďŕőńőęĺńĺ, ůšő ďń£ śćěřţśšěţĺőňěšřĺůěśłőčő ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£ VO_{>1.0} ţăřăłšěřŋż šěšřă¡ďřĺůěśłĺě łńăśšěřż ĺğ ćăłăŋśĺľ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ; űěŋšřőň ¡šĺţ łńăśšěřőć V^{(t)}�_4 £ćń£¿šś£ ăšőňż ćăŋăďĺ£ V^{(t)}, řăśŕőńőęěŋŋżě ć šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺ£ţ łşąĺůěśłőľ řěÿěšłĺ. Ć řăąőšě [14] ňěšőďőň ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě ćăŋăďĺ£ VO_{1.23} ŋăř£ďş ś ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň ğăňěźěŋĺ£ ĺňě¿šś£ ğŋăůĺšěńĳŋżě ăšőňŋżě śňěźěŋĺ£. Ńőłăńĳŋőě ăšőňŋőě řăśŕřěďěńěŋĺě, śőőšćěšśšćş¿źěě ¡šĺň śňěźěŋĺ£ň, ňőęŋő ĺŋšěřŕřěšĺřőćăšĳ łăł śşźěśšćőćăŋĺě ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě ďěťěłšŋżţ šěšřă¡ďřőć V^{(t)}�_4 [14]. Ć řăąőšě [15] ć śŕěłšřě §ŇŘ^{51}V ňőŋőőłśĺďă VO_{1.25} ŕřĺ šěňŕěřăšşřě ŋĺęě 5 K ążńă őąŋăřşęěŋă ńĺŋĺ£, śőőšćěšśšćş¿źă£ ĺőŋăň V^{3+}, ğăŋĺňă¿źĺň šěšřă¡ďřĺůěśłĺě ňěęďőşğńĺ£.

Šăłĺň őąřăğőň, ĺňě¿źĺěś£ ć ńĺšěřăšşřě śćěďěŋĺ£ ŕő śšřşłšşřě łşąĺůěśłőčő VO_y ćěśĳňă ŋěőďŋőğŋăůŋż, őďŋăłő ŋĺ ć őďŋőľ ĺğ şŕőň£ŋşšżţ řăąőš [8 { 15] ćőŕřőś ő řěăńĳŋőľ łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřě łşąĺůěśłőčő ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£ ŋě śšăćĺńś£.

Ć ść£ğĺ ś ¡šĺň ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŋă őśŋőćě łőńĺůěśšćěŋŋőčő ăŋăńĺğă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďĺťřăłűĺőŋŋżţ ďăŋŋżţ řăśśňőšřěŋ ćőŕřőś ő šőň, ĺňěěš ńĺ ňőŋőőłśĺď ćăŋăďĺ£ VO_y őążůŋş¿ ďń£ śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ łşąĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ śšřşłšşřş B1 ĺńĺ ęě őŋ ĺňěěš ďřşčş¿ łşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřş, ŋő ś šőľ ęě ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕőľ F m—3m.

Őąřăğűż VO_{1.02} (V_{0.807}O_{0.824}) ĺ VO_{1.29} (V_{0.775}O) śĺŋšěğĺřőćăŋż šćěřďőťăğŋżň śŕěłăŋĺěň śňěśĺ ŕőřőÿłőć čĺďřĺďă VH_{1.5} ĺ őłśĺďă V_2O_3 ć ŕěůĺ ŚŸĆ- 1.2.5/25Ĺ1 ć ćăłşşňě 0.0013 Pa (10^{−5} ňň Hg) ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 1770 K ć šěůěŋĺě 10 ů ś ŕřőňěęşšőůŋżň ŕěřěšĺřăŋĺěň ŕřőďşłšőć śŕěłăŋĺ£ ůěřěğ 5 ů. Ğăšěň śĺŋšěğĺřőćăŋŋżě őąřăğűż ďőŕőńŋĺšěńĳŋő őšőęčńĺ ć ŕěůĺ ć šěůěŋĺě 2 ů ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 1070 K ś ŕőśńěďş¿źĺň ążśšřżň őţńăęďěŋĺěň (ğăłăńłőľ) ďő šěň-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 5 { 6 2010 6� ŕěřăšşřż 300 K. Őšŋőśĺšěńĳŋőě śőďěřęăŋĺě łĺśńőřőďă őŕřěďěń£ńĺ ňěšőďőň šěřňőčřăćĺňěšřĺĺ ŕő ćěńĺůĺŋě ŕřĺćěśă ŕőśńě ŕőńŋőčő őłĺśńěŋĺ£ őąřăğűă ďő ćżśÿěčő őłśĺďă V_2O_5. Őłĺśńěŋĺě ŕřőćőďĺńĺ ć šěůěŋĺě 100 ů ŋă ćőğďşţě ŕřĺ šěňŕěřăšşřě ∼ 820 K. Šőůŋőśšĳ őŕřěďěńěŋĺ£ śőďěřęăŋĺ£ łĺśńőřőďă ć őąřăğűě VO_y śőśšăćń£ěš ±0:2 ňăś.%, ůšő śőőšćěšśšćşěš őÿĺąłě ±0:01 ć őŕřěďěńěŋĺĺ ĺŋďěłśă y ŕřĺ łĺśńőřőďě, šő ěśšĳ VO_{y±0.01}.

Řěŋščěŋőćśłĺě ďĺťřăłűĺőŋŋżě ĺğňěřěŋĺ£ ŕřőćőďĺńĺ ŋă ăćšőďĺťřăłšőňěšřě Shimadzu XRD-7000 ňěšőďőň Ąřěččă-Ąřěŋšăŋő ć CuK¸_{1,2}-ĺğńşůěŋĺĺ ć ĺŋšěřćăńě şčńőć 2„ őš 10^∘ ďő 100^∘ ś ÿăčőň ´2„ = 0:02^∘ ĺ ćřěňěŋěň śłăŋĺřőćăŋĺ£ 10 ś ć šőůłě. Ąńăčőďăř£ ąőńĳÿőňş ŋăłőŕńěŋĺ¿ śĺčŋăńă, ŕőńŋă£ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ śăňőčő śĺńĳŋőčő őšřăęěŋĺ£ (200) ĺğşůěŋŋżţ ňőŋőőłśĺďőć śőśšăćń£ńă ąőńěě 1:2 · 10^5 ĺňŕşńĳśőć, ă ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ¡šőčő őšřăęěŋĺ£ ć šőůłě ňăłśĺňşňă { ąőńěě 12000 ĺňŕşńĳśőć. Őłőŋůăšěńĳŋőě şšőůŋěŋĺě śšřşłšşřż ćżŕőńŋ£ńĺ ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőčřăňňŋőčő ŕăłěšă X’Pert Plus [16]. Ŕřőťĺńĳ ďĺťřăłűĺőŋŋżţ őšřăęěŋĺľ ňőďěńĺřőćăńĺ ťşŋłűĺěľ ŕśěćďő-ťőľčšă, ťőŋ őŕĺśżćăńĺ ŕőńĺŋőňőň Ůěążÿěćă 5-čő ŕőř£ďłă.

Řěŋščěŋőćśłă£ ďĺťřăłűĺ£ ŕőłăğăńă, ůšő őąřăğěű VO_{1.02} (V_{0.807}O_{0.824}), ğăłăńěŋŋżľ ŕőśńě 2-ůăśőćőčő őšęĺčă ŕřĺ 1070 K, śőďěřęĺš ∼ 97 ňăś.% łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. F m—3m) ťăğż V_{0.780}O_{0.824} ĺ ∼ 3ňăś.% şŕőř£ďőůěŋŋőľ ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2=m) ťăğż V_{14}O_6 (řĺś.1). Őąřăğěű VO_{1.29} (V_{0.775}O), ğăłăńěŋŋżľ ŕőśńě šăłőčő ęě őšęĺčă, śőďěřęĺš ∼ 77 ňăś.% ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő łşąĺůěśłőčő ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£ V_{0.768}O_{1.000} ĺ ∼ 23 ňăś.% şŕőř£ďőůěŋŋőľ šěšřăčőŋăńĳŋőľ (ŕř. čř. I4_1=amd) ťăğż šĺŕă V_{52}O_{64} ś řěăńĳŋżň śőśšăćőň V_{51.6}O_{64} (řĺś.2). Şšőůŋěŋĺě řěŋščěŋőčřăňň ŕřőćőďĺńĺ ć ďćşţ ćăřĺăŋšăţ: ć ŕěřćőň śńşůăě ŕřěďŕőńăčăńĺ, ůšő łşąĺůěśłĺľ ňőŋőőłśĺď ćăŋăďĺ£ ĺňěěš śšřşłšşřş B1, ćő ćšőřőň śńşůăě ŕřěďŕőńăčăńĺ, ůšő ć łşąĺůěśłőň ňőŋőőłśĺďě ůăśšĳ šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺľ 8(c) ğăŋ£šă ăšőňăňĺ ćăŋăďĺ£. Śšřşłšşřż ňőŋőłńĺŋŋőľ V_{14}O_6 ĺ šěšřăčőŋăńĳŋőľ V_{51.6}O_{64} şŕőř£ďőůěŋŋżţ ťăğ őŕĺśăŋż řăŋěě [17, 18].

Şšőůŋěŋĺě řěŋščěŋőčřăňň ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőčřăňňż X’Pert Plus [16] ďăńő śńěďş¿źĺě řěğşńĳšăšż. Ć őąřăğűě VO_{1.02} (V_{0.807}O_{0.824}) łşąĺůěśłă£ ťăğă ĺňěěš śőśšăć VO_{1.056} (V_{0.780}O_{0.824}). Řăśůěš ć ŕřěďŕőńőęěŋĺĺ, ůšő łşąĺůěśłă£ ťăğă ĺňěěš śšřşłšşřş B1, ďăń ąřěččőćśłĺľ ťăłšőř śţőďĺňőśšĺ R_I (R_B ) = 0:080. Ć śńşůăě şůěšă řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć V ĺ O ŕő łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺň ŕőğĺűĺ£ň 4(a), 8(c) ĺ 4(b) ¡šă ęě ťăğă ĺňěěš śőśšăć V_{0.750}V^{(t)}_{0.030}�_{0.250}O_{0.824}�_{0.176}, ŕřĺ ¡šőň ŋăąń¿ďăěšś£ şńşůÿěŋĺě śţőďĺňőśšĺ ďő R_I = 0:074 (řĺś.1). Ćăęŋő, ůšő şůěš řăğňěźěŋĺ£ ăšőňőć ćăŋăďĺ£

Řĺś.1. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ (łřěśšĺłĺ) ĺ řăśůěšŋă£ (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£) řěŋščěŋőčřăňňż őąřăğűă V0.807O0.824. Őąřăğěű śőďěřęĺš ∼ 97 ňăś.% ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőľ łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. F m—3m) ťăğż V0.780O0.824 ĺ ∼ 3 ňăś.% şŕőř£ďőůěŋŋőľ ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2/m) ťăğż V14O6. Ś şůěšőň řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć V ĺ O ŕő łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺň ŕőğĺűĺ£ň 4(a), 8(c) ĺ 4(b) łşąĺůěśłă£ ťăğă śő śšřşłšşřőľ šĺŕă DO3 ĺňěěš śőśšăć V0.750V^{(t)}_{0.030}■0.250O0.824□0.176. Ďńĺŋŋżě ĺ łőřőšłĺě ÿšřĺţĺ śőőšćěšśšćş¿š ďĺťřăłűĺőŋŋżň őšřăęěŋĺ£ň łşąĺůěśłőľ ĺ ňőŋőłńĺŋŋőľ ťăğ, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ćŋĺğş ŕőłăğăŋă řăğŋőśšĳ (Iobs−Icalc) ňěęďş ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ ĺ řăśůěšŋőľ řěŋščěŋőčřăňňăňĺ. Ĺğńşůěŋĺě CuKα1,2

ć ŕőğĺűĺ£ţ 8(c) ŕřĺćěń ŋě ł şţşďÿěŋĺ¿, ă ł ŋěłőšőřőňş, ţőš£ ĺ ŋěąőńĳÿőňş, şńşůÿěŋĺ¿ śţőďĺňőśšĺ. İšő śćĺďěšěńĳśšćşěš ő šőň, ůšő ŕřěďŕőńőęěŋĺě ő řăğňěźěŋĺĺ ůăśšĺ ăšőňőć V ć šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺ£ţ 8(c) ŋě ŕřőšĺćőřěůĺš ¡łśŕěřĺňěŋšş.

Ć őąřăğűě VO_{1.29} (V_{0.775}O) ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżľ łşąĺůěśłĺľ ňőŋőőłśĺď ćăŋăďĺ£ ĺňěěš śőśšăć VO_{1.302} (V_{0.768}O_{1.000}). Şšőůŋěŋĺě řěŋščěŋőčřăňňż (řĺś.2) ¡šőčő őąřăğűă ś şůěšőň řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć V ĺ O ŕő ŕőğĺűĺ£ň 4(a), 8(c) ĺ 4(b) ďăńő śőśšăć łşąĺůěśłőľ ťăğż V_{0.702}V^{(t)}_{0.066}�_{0.298}O_{1.000} ś R_I = 0:0079 ĺ ŕřőťĺńĳŋżň ťăłšőřőň śţőďĺňőśšĺ R_p = 0:1057. Ďń£ śšřşłšşřż B1 ťăłšőřż śţőďĺňőśšĺ őłăğăńĺśĳ ţşęě: R_I = 0:0155 ĺ R_p = 0:1062. İšő ŕőğćőń£- ěš śůĺšăšĳ, ůšő ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżľ ňőŋőőłśĺď ćăŋăďĺ£ ĺňěěš łşąĺůěśłş¿ (ŕř. čř. F m—3m) śšřşłšşřş (řĺś.3), ŋő ¡šő śšřşłšşřă šĺŕă DO_3, ă ŋě śšřşłšşřă B1. Řăğňěźěŋĺě ăšőňőć V ĺ O ŕő şğńăň łşąĺůěśłőčő (ŕř. čř. F m—3m) ňőŋőőłśĺďă VO_y ≡ V_xO_z ≡ ≡ V_{x−2q}V^{(t)}_{2q} �_{1−x+2q}O_z�_{1−z} (z > x) śő śšřşłšşřőľ šĺŕă DO_3 ŕőłăğăŋő ć šăąńĺűě.

Ć őążůŋżţ śšřşłšşřăţ šĺŕă DO_3 ăšőňż ďćşţ śőřšőć M ĺ X ğăŕőńŋ£¿š ćśě ŕőğĺűĺĺ 4(a), 4(b) ĺ 8(c), ŕő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 5 { 6 2010

Řĺś.2. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ (łřěśšĺłĺ) ĺ řăśůěšŋă£ (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£) řěŋščěŋőčřăňňż őąřăğűă VO1.29 (V0.775O). Őąřăğěű śőďěřęĺš ∼ 75 ňăś.% ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő łşąĺůěśłőčő (ŕř. čř. F m—3m) ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£ V0.720O1.000 = V0.650V^{(t)}_{0.070}■0.350O1.000 śő śšřşłšşřőľ šĺŕă DO3 ĺ ∼ 25 ňăś.% şŕőř£ďőůěŋŋőľ šěšřăčőŋăńĳŋőľ (ŕř. čř. I41/amd) ťăğż šĺŕă V52O64 ś řěăńĳŋżň śőśšăćőň V51.6O64. Ďńĺŋŋżě ĺ łőřőšłĺě ÿšřĺţĺ śőőšćěšśšćş¿š ďĺťřăłűĺőŋŋżň őšřăęěŋĺ£ň łşąĺůěśłőľ ĺ šěšřăčőŋăńĳŋőľ ťăğ, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ć ŋĺęŋěľ ůăśšĺ řĺśşŋłă ŕőłăğăŋă řăğŋőśšĳ (Iobs−Icalc) ňěęďş ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ ĺ řăśůěšŋőľ řěŋščěŋőčřăňňăňĺ. Ĺğńşůěŋĺě CuKα1,2

Ăšőň Ŕőğĺűĺ£ Ăšőňŋżě łőőřďĺŋăšż Śšěŕěŋĳ x/a_{cub} y/a_{cub} z/a_{cub} ğăŕőńŋěŋĺ£ V1 4(a) 0 0 0 x � 2q V2 (V^{(t)}) 8(c) 1/4 1/4 1/4 q O 4(b) 1/2 1/2 1/2 z

¡šőňş śőěďĺŋěŋĺ£ ĺńĺ ĺŋšěřňěšăńńĺďż ś ¡šőľ śšřşłšşřőľ ĺňě¿š őąźş¿ ťőřňşńş MX_3 (BiF_3, AlFe_3, śćěřţśšřşłšşřă Fe_3Si ĺ š.ď.). Ĺśłń¿ůěŋĺěň £ćń£¿šś£ šőńĳłő čĺďřĺďż řěďłőğěňěńĳŋżţ ňěšăńńőć LnH_{3−x} śő śšřşłšşřőľ DO_3, ďń£ łőšőřżţ ćśěčďă ţăřăłšěřŋă ćżśőłă£ łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăłăŋśĺľ ć ŕőďřěÿěšłě ćőďőřőďă. Ć čĺďřĺďăţ LnH_{3−x} ăšőňż ćőďőřőďă ğăŋĺňă- ¿š ćśě şğńż 8(c) ĺ ůăśšĳ şğńőć 4(b) ĺ ŕőšőňş ĺňě¿š őąńăśšĳ čőňőčěŋŋőśšĺ őš LnH_2 ďő LnH_3 (ŋăŕřĺňěř, LaH_{2.76}, PrH_{2.84}). Ć őšńĺůĺě őš čĺďřĺďőć LnH_{3−x} ć łşąĺůěśłőň ňőŋőőłśĺďě ćăŋăďĺ£ VO_y ≡ V_xO_z (z > x) śő śšřşłšşřőľ DO_3 ŕő ŕőğĺűĺ£ň 4(a) ĺ 8(c) ŕěřěřăśŕřěďěń£¿šś£ ňěšăńńĺůěśłĺě ăšőňż V, ă śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ ć ąőńĳÿőň łőńĺůěśšćě ŕřĺśşšśšćş¿š ŋě šőńĳłő ć ŋěňěšăńńĺůěśłőľ, ŋő ĺ ć ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłě. Ěźě őďŋĺň řăğńĺůĺěň £ćń£ěšś£ šő, ůšő ć čĺďřĺďăţ LnH_{3−x} ć ŋăĺąőńĳÿěľ śšěŕěŋĺ ğăŕőńŋěŋż šěšřă¡ďřĺůěśłĺě ŕőğĺűĺĺ 8(c), ă ć ňőŋőłśĺďě VO_y ≡ V_xO_z { őłšă¡ďřĺůěśłĺě ŕőğĺűĺĺ 4(a).

Řĺś.3. İńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőčő łşąĺůěśłőčő (ŕř. čř. F m—3m) ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£ VOy ≡ VxOz ≡ Vx�2qV^{(t)}_{2q} ■1�x+2q Oz□1�x (x ≤ 1.0, z ≤ 1.0, y = z/x) śő śšřşłšşřőľ šĺŕă DO3: (•) ŕőğĺűĺĺ 4(a), šő ěśšĳ şğńż čűł ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ, śšăšĺśšĺůěśłĺ ś ćěřő£šŋőśšĳ¿ x − 2q ğăŋ£- šżě ăšőňăňĺ ćăŋăďĺ£ V; (∘) ŕőğĺűĺĺ 4(b), šő ěśšĳ şğńż čűł ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ, śšăšĺśšĺůěśłĺ ś ćěřő£šŋőśšĳ¿ z ğăŋ£šżě ăšőňăňĺ łĺśńőřőďă O; (×) ŕőğĺűĺĺ 8(c), šő ěśšĳ űěŋšřż šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺľ. Őłšă¡ďřĺůěśłĺě ňěęďőşğńĺ£ őąřăğőćăŋż ÿěśšĳ¿ şğńăňĺ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ ĺ śšăšĺśšĺůěśłĺ ğăŋ£- šż ăšőňăňĺ łĺśńőřőďă O. Šěšřă¡ďřĺůěśłĺě ňěęďőşğńĺ£ őąřăğőćăŋż ůěšżřĳň£ şğńăňĺ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ (ĺńĺ ůěšżřĳň£ şğńăňĺ łĺśńőřőďŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ) ĺ ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň łşąĺůěśłőň ňőŋőőłśĺďě Vx�2qV^{(t)}_2 ■1�x+2qOz□1�z śšăšĺśšĺůěśłĺ ś ćěřő£šŋőśšĳ¿ q ğăŋ£šż ăšőňăňĺ ćăŋăďĺ£ V^{(t)}. Ąńĺęăľÿěě őłřşęěŋĺě ăšőňă ćăŋăďĺ£, ŋăţőď£źěčőś£ ć šěšřă¡ďřĺůěśłőľ ŕőğĺűĺĺ 8(c), śőśšăćń£¿š 4 ćăłăŋšŋżţ şğńă ■ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ ĺ 4 ĺńĺ ňěŋěě ăšőňőć O, śšăšĺśšĺůěśłĺ ğăŋĺňă¿źĺţ 4 ąńĺęăľÿĺţ şğńă łĺśńőřőďŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ ĺ śňěźěŋŋżţ őš ăšőňă V^{(t)}

Ğăćĺśĺňőśšĳ śšěŕěŋĺ ğăŕőńŋěŋĺ£ q šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺľ ăšőňăňĺ ćăŋăďĺ£ őš őšŋőśĺšěńĳŋőčő śőďěřęăŋĺ£ łĺśńőřőďă y ć VO_y, ŕőśšřőěŋŋă£ ŋă őśŋőćě ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ĺ ńĺšěřăšşřŋżţ ďăŋŋżţ [10 { 12], ŕőłăğăŋă ŋă řĺś.4. Ĺğňěŋěŋĺě śšěŕěŋĺ ğăŕőńŋěŋĺ£ q őš śőśšăćă VO_y ňőęŋő ăŕŕřőłśĺňĺřőćăšĳ ńĺŋěľŋőľ ťşŋłűĺěľ q(y) = −0:045 + 0:059y ± 0:004.

Łăł ążńő őšňěůěŋő, śőśšăć łşąĺůěśłőčő ňőŋőőłśĺďă V_xO_z śő śšěŕěŋĳ¿ ğăŕőńŋěŋĺ£ šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 5 { 6 2010

Řĺś.4. Ğăćĺśĺňőśšĳ śšěŕěŋĺ ğăŕőńŋěŋĺ£ q šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺľ 8(c) ăšőňăňĺ ćăŋăďĺ£ őš śőśšăćă y łşąĺůěśłőčő (ŕř. čř. F m—3m) ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£ VOy ≡ ≡ Vx�2qV^{(t)}_{2q} ■1�x+2qOz□1�z: (•) ŋăśšő£źă£ řăąőšă, (▼) [10], (▲) [11], (∘) [12]. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě ŕő q(y) ăŕŕřőłśĺňĺřőćăŋż ńĺŋěľŋőľ ťşŋłűĺěľ q(y) = = −0.045 + 0.059y

ňěęďőşğńĺľ 8(c) ăšőňăňĺ ćăŋăďĺ£, řăćŋőľ q, ňőęŋő ğăŕĺśăšĳ ć ćĺďě V_{x−2q}V^{(t)}_{2q} �_{1−x+2q}O_z�_{1−z}. Řăśśňőšřĺň, łăłĺě ĺğňěŋěŋĺ£ ňőčşš ŋăąń¿ďăšĳś£ ć ďĺťřăłűĺőŋŋőň śŕěłšřě ŕřĺ ŕő£ćńěŋĺĺ ăšőňőć ćăŋăďĺ£ V^{(t)} ć šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺ£ţ 8(c).

Śšřşłšşřŋżľ ťăłšőř ďń£ ňőŋőőłśĺďă ćăŋăďĺ£ V_xO_z śő śšřşłšşřőľ Ć1 ĺňěěš ćĺď

F^2_{B1}(hkl) =

= {xf_V[1 + cos ı(h + k) + cos ı(h + l) + cos ı(k + l)]+

+zf_O[cos ı(h + k + l) + cos ıh + cos ık + cos ıl]}^2: (1)

Ś şůěšőň łőőřďĺŋăš ŕőğĺűĺľ 4(a) ĺ 8(c), ğăŋ£- šżţ ăšőňăňĺ V ś ćěřő£šŋőśš£ňĺ (x − 2q) ĺ q, śőőšćěšśšćěŋŋő, ĺ ŕőğĺűĺľ 4(b), ś ćěřő£šŋőśšĳ¿ z, ğăŋ£šżţ ăšőňăňĺ O, śšřşłšşřŋă£ ăňŕńĺšşďă F ŕřěďŕőńăčăěňőľ łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. F m—3m) ťăğż V_{x−2q}V^{(t)}_{2q} �_{1−x+2q}O_z�_{1−z} śő śšřşłšşřőľ šĺŕă DO_3 řăćŋă

F_{cub}(hkl) = (x − 2q)f_V{1 + exp[−iı(h + k)]+

+ exp[−iı(h + l)] + exp[−iı(k + l)]}+

+qf_V{exp[−iı(h + k + l)=2] + exp[−iı(3h + 3k + l)=2]+

+ exp[−iı(3h + k + 3l)=2] + exp[−iı(h + 3k + 3l)=2]+

+ exp[−iı(3h + 3k + 3l)=2] + exp[−iı(h + k + 3l)=2]+

+ exp[−iı(h + 3k + l)=2] + exp[−iı(3h + k + l)=2]}+

+zf_O{exp[−iı(h + k + l)] + exp(−iıh)+ + exp(−iık) + exp(−iıl)]}: (2) Ć őąźěň ćĺďě śšřşłšşřŋżľ ťăłšőř őŕřěďěń£ěšś£ łăł

F^2(hkl) = [ ∑ j f_j cos[2ı(x_j h + y_j k + z_j l)]

]_2 +

+ [ ∑ j f_j sin[2ı(x_j h + y_j k + z_j l)]

]_2 : (3)

Ś şůěšőň (3) śšřşłšşřŋżľ ťăłšőř F^2_{cub}(hkl) łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. F m—3m) ťăğż V_{x−2q} V^{(t)}_{2q} �_{1−x+2q}O_z�_{1−z} śő śšřşłšşřőľ DO_3 ĺňěěš ćĺď

F^2_{cub}(hkl) = = { (x−2q)f_V[1+cos ı(h+k)+cos ı(h+l)+cos ı(k+l)]+

+zf_O[cos ı(h + k + l) + cos ıh + cos ık + cos ıl]+

+qf_V [ cos ı 2 (h + k + l) + cos ı 2 (3h + 3k + l)+

+ cos ı 2 (3h + k + 3l) + cos ı 2 (h + 3k + 3l)+

+ cos ı 2 (3h + 3k + 3l) + cos ı 2 (3h + k + l)+

+ cos ı 2 (h + 3k + l) + cos ı 2 (h + k + 3l) ]}_2 + + { gf_V [ sin ı 2 (h + k + l) + sin ı 2 (3h + 3k + l)+

+ sin ı 2 (3h + k + 3l) + sin ı 2 (h + 3k + 3l)+

+ sin ı 2 (3h + 3k + 3l) + sin ı 2 (3h + k + l)+

+ sin ı 2 (h + 3k + 3l) + sin ı 2 (h + k + 3l) ]}_2 : (4)

Ĺğ śőŕőśšăćńěŋĺ£ śšřşłšşřŋżţ ťăłšőřőć (1) ĺ (4) £śŋő, ůšő ŋăńĺůĺě ăšőňőć ćăŋăďĺ£ V^{(t)} ć šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺ£ţ 8(c) ŋě ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ć ďĺťřăłűĺőŋŋőň śŕěłšřě ŋőćżţ őšřăęěŋĺľ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ďĺťřăłšőčřăňňőľ ňőŋőőłśĺďă VO_y śő śšřşłšşřőľ B1, ŋő ĺğňěŋ£ěš ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ŋěłőšőřżţ őšřăęěŋĺľ.

Ďń£ ňőŋőőłśĺďă V_xO_z śő śšřşłšşřőľ B1 śšřşłšşřŋżě ťăłšőřż F^2_{B1}(hkl) őšřăęěŋĺľ (200), (222), (420) ĺ őšřăęěŋĺľ (111), (311), (331) řăćŋż 16(xf_V + zf_O)^2 ĺ 16(xf_V −zf_O)^2, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ś şůěšőň (4) ďń£ ňőŋőőłśĺďă V_{x−2q}V^{(t)}_{2q} �_{1−x+2q}O_z�_{1−z} śő śšřşłšşřőľ DO_3 śšřşłšşřŋżě ťăłšőřż F^2_{cub}(hkl) šěţ ęě őšřăęěŋĺľ řăćŋż 16[(x − 4q)f_V + zf_O]^2 ĺ 16[(x −

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 5 { 6 2010

2q)f_V − zf_O]^2. Ćő ćśěň ĺŋšěřćăńě şčńőć 2„ ťăłšőřż řăśśě£ŋĺ£ řěŋščěŋőćśłőčő CuK¸_{1,2}-ĺğńşůěŋĺ£ ăšőňăňĺ V ĺ O ŕőńőęĺšěńĳŋż ĺ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš şčńă „ ťăłšőř řăśśě£ŋĺ£ f_V ăšőňă ćăŋăďĺ£ ŕřĺňěřŋő ć 2{4 řăğă ąőńĳÿě, ůěň ťăłšőř řăśśě£ŋĺ£ f_O ăšőňă łĺśńőřőďă. Ś şůěšőň ¡šőčő £śŋő, ůšő śšřşłšşřŋżě ťăłšőřż ĺ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ čřşŕŕ őšřăęěŋĺľ (200), (222), (420) ĺ (111), (311), (331) ŕřĺ řăğňěźěŋĺĺ ůăśšĺ ăšőňőć ćăŋăďĺ£ ć šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺ£ţ ąşďşš ŋěňŋőčő ňěŋĳÿě, ůěň ďń£ śšřşłšşřż B1. Śšřşłšşřŋżě ťăłšőřż F^2 őšřăęěŋĺľ (220), (400) ĺ (422) ďń£ ňőŋőőłśĺďă V_xO_z śő śšřşłšşřőľ B1 ĺ ňőŋőőłśĺďă V_{x−2q}V^{(t)}_{2q} �_{1−x+2q}O_z�_{1−z} őďĺŋăłőćż ĺ řăćŋż 16(xf_V + xf_O)^2.

Šăłĺň őąřăğőň, ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżľ ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺľ ňőŋőőłśĺď VO_y ≡ V_xO_z ≡ V_{x−2q}V^{(t)}_{2q} �_{1−x+2q}O_z�_{1−z} ĺňěěš łşąĺůěśłş¿ (ŕř. čř. F m—3m) śšřşłšşřş šĺŕă DO_3. Ć ¡šőľ śšřşłšşřě ůăśšĳ ăšőňőć ćăŋăďĺ£ řăğňěźăěšś£ ć šěšřă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺ£ţ čűł ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ { ŕőğĺűĺ£ţ 8(c). Ăšőňż V^{(t)} ŋăţőď£šś£ ć őłřşęěŋĺĺ ůěšżřěţ ćăłăŋśĺľ � ŕőďřěÿěšłĺ ćăŋăďĺ£, őąřăğş¿źĺţ šěšřă¡ďřĺůěśłĺľ łńăśšěř V^{(t)}�_4, ĺ ůěšżřěţ ĺńĺ, ć śńşůăě V_xO_z ś z < 1:0, šřěţ ĺ ňěŋěě ăšőňőć O. Łăł ŕőłăğăŋő ć [19], ăšőňż łĺśńőřőďă, őąřăğş¿źĺě ąńĺęăľÿěě ńőłăńĳŋőě őłřşęěŋĺě ăšőňă V^{(t)}, śňěźěŋż őš ŋěčő. Ąńăčőďăř£ ¡šĺň śňěźěŋĺ£ň, řăğňěř šěšřă¡ďřĺůěśłőčő ňěęďőşğńĺ£ őłăğżćăěšś£ ďőśšăšőůŋżň ďń£ řăğňěźěŋĺ£ ć ŋěň ăšőňă ćăŋăďĺ£.

Řăąőšă ŕőďďěřęăŋă ŕřőěłšăňĺ # 09-Ň-23-2001 ĺ # 70-3-2010 Şřăńĳśłőčő őšďěńěŋĺ£ ŘĂŊ, ŕřőěłšőň Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ # 10-03-00023 ĺ čřăŋšăňĺ Ŕřěğĺďěŋšă Řőśśĺľśłőľ Ťěďěřăűĺĺ # ŊŸ-4581.2010.3 ĺ # ŇŁ-2922.2010.3.

1. A. I. Gusev, A. A. Rempel, and A. J. Magerl, Disorder and Order in Strongly Nonstoichiometric Compounds: Transition Metal Carbides, Nitrides and Oxides, Berlin { Heidelberg { New York { London, Springer, 2001.

2. Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŋěśšěţĺőňěšřĺ£, ąěśŕőř£ďőł, ąńĺęŋĺľ ĺ ďăńĳŋĺľ ŕőř£ďőł ć šćěřďőň šěńě, Ň.: Ťĺğňăšńĺš, 2007.

3. Ď. Ă. Ďăćżďőć, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ, Ŋěőřčăŋ. ňăšěřĺăńż 45, 50 (2009).

4. S. Westman and C. Nordmark, Acta Chem. Scand. 14, 465 (1960).

5. B. Andersson and J. Gjonnes, Acta Chem. Scand. 24, 2250 (1970).

6. P. S. Bell and M. H. Lewis, Phys. Stat. Sol. 7, 431 (1971). 7. B. Andersson, J. Gjonnes, and J. Tafto, Acta Crystallogr. A 30, 216 (1974).

8. İ. Ćőńĳť, Ś. Ś. Šőńłăůěć, Ĺ. Ĺ. Łőęĺŋă, Ćěśšŋ. Ńěŋĺŋčřăď. şŋ-šă é 10, 87 (1959).

9. H. Reuther and G. Brauer, Zeitschrift. Anorg. Allgem.

Chem. 384, 155 (1971).

10. R. H-oier and B. Andersson, Acta Crystallogr. A 30, 93 (1974).

11. D. Watanabe, B. Andersson, J. Gj-onnes, and O.

Terasaki, Acta Crystallogr. A 30, 772 (1974). 12. M. Morinaga and J. B. Cohen, Acta Crystallogr. A 32, 387 (1976).

13. B. Andersson, J. Gj-onnes, and A. R. Forouhi, J. Less- Common Metals 61, 273 (1978).

14. B. Andersson, Acta Crystallogr. A 35, 718 (1979). 15. S. Takagi, Y. Kitaoka, H. Yasuoka et al., J. Phys. Soc.

Jap. 49, 521 (1980).

16. X’Pert Plus Version 1.0. Program for Crystallography and Rietveld analysis Philips Analytical B. V. © Koninklijke Philips Electronics N. V.

17. Ă. Ĺ. Čşśěć, Ď. Ă. Ďăćżďőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 86, 746 (2007).

18. Ď. Ă. Ďăćżďőć, Ă. Ĺ. Čşśěć, ĘİŠŤ 135, 301 (2009). 19. Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 90, 418 (2009).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 5 { 6 2010