Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 91, ćżŕ. 11, ś. 680 { 682 © 2010 č. 10 ĺ¿ŋ£

Ďěťőřňăűĺőŋŋżľ ťăğőćżľ ŕěřěţőď ć ćăŋăďĺĺ ŕőď ďăćńěŋĺěň

Ŋ. Č. Ąőŋďăřěŋłő, đ. Ţ. Ćěłĺńőć, İ. Ĺ. Ĺśăěć, Ő. Ň. Łřăśĺńĳŋĺłőć^{1)}

Ŋăűĺőŋăńĳŋżľ ĺśśńěďőćăšěńĳśłĺľ šěţŋőńőčĺůěśłĺľ şŋĺćěřśĺšěš \ŇĹŚĺŚ", 119049 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 11 ňă£ 2010 č.

Ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťăğőćżţ ŕěřěţőďőć Ńăŋďăş ĺ ňěšőďă ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ŕőłăğăŋő, ůšő őąŋăřşęěŋŋőě ć ćăŋăďĺĺ ŕřĺ 69 ČŔă śšřşłšşřŋőě ŕřěćřăźěŋĺě ŐŰŁ ⇒ řőňąő¡ďřĺůěśłă£ ťăğă £ćń£ěšś£ ďěťőřňăűĺőŋŋżň ťăğőćżň ŕěřěţőďőň ŕěřćőčő řőďă, ąńĺğłĺň łő ćšőřőňş.

Šěřňĺŋ \ďěťőřňăűĺőŋŋżľ ťăğőćżľ ŕěřěţőď" ążń ććěďěŋ Ţňěńĳŋĺűłĺň [1] ďń£ śšřşłšşřŋżţ ŕřěćřăźěŋĺľ, őąşśńőćńěŋŋżţ ŕőšěřěľ şśšőľůĺćőśšĺ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ ł őďŋőřőďŋżň ďěťőřňăűĺ£ň (ć ăŋčńő£ğżůŋőľ ŋăşůŋőľ ńĺšěřăšşřě { elastic phase transitions [2]). Ć řěğşńĳšăšě ŕřőĺğőľďěš ŕěřěţőď ć śŕőŋšăŋŋő ďěťőřňĺřőćăŋŋőě śőśšő£ŋĺě, śĺňňěšřĺ£ łőšőřőčő ňőęěš őłăğăšĳś£ ŋĺęě śĺňňěšřĺĺ ĺśţőďŋőľ ťăğż. Šăłĺě ŕěřěţőďż ŕřĺ čĺďřőśšăšĺůěśłőň ďăćńěŋĺĺ ňőčşš ŋăąń¿ďăšĳś£ ŕřĺ ąőńĳÿĺţ śšěŕěŋ£ţ śęăšĺ£, łőčďă ćěńĺůĺŋă ďăćńěŋĺ£ śřăćŋĺňă ś şŕřşčĺňĺ ŕőśšő£ŋŋżňĺ ňăšěřĺăńă. Ć řăąőšăţ [1, 2] řăśśňőšřěŋż řăğńĺůŋżě śńşůăĺ ŕőšěřĺ şśšőľůĺćőśšĺ ĺ ŕőłăğăŋő, ůšő łřĺšĺůěśłĺě £ćńěŋĺ£ ŕřĺ ďěťőřňăűĺőŋŋżţ ŕěřěţőďăţ śĺńĳŋő ŕőďăćńěŋż. İšő ŕőğćőń£ěš ĺśŕőńĳğőćăšĳ ŕřĺ řăśśňőšřěŋĺĺ šăłĺţ śšřşłšşřŋżţ ŕřěćřăźěŋĺľ šěőřĺ¿ ťăğőćżţ ŕěřěţőďőć Ńăŋďăş [3], čďě ŕăřăňěšřőň ŕőř£ďłă śńşęăš łőňŕőŋěŋšż šěŋğőřă ďěťőřňăűĺľ.

Ć ŋěďăćŋĺţ ¡łśŕěřĺňěŋšăţ ŕő ĺśśńěďőćăŋĺ¿ śšřşłšşřż ćăŋăďĺ£ ŕőď ďăćńěŋĺěň [4] ążń őąŋăřşęěŋ ťăğőćżľ ŕěřěţőď: őąžěňŋő-űěŋšřĺřőćăŋŋă£ łşąĺůěśłă£ (ŐŰŁ) ⇒ řőňąő¡ďřĺůěśłă£ ťăğă ŕřĺ P = 69 ČŔă, šěňŕěřăšşřă łőňŋăšŋă£. Ŕěřěţőď ŋě śőŕřőćőęďăńś£ śłăůłőőąřăğŋżň ĺğňěŋěŋĺěň őąžěňă ĺ £ćń£ěšś£, ŕő ňŋěŋĺ¿ ăćšőřőć [4], ťăğőćżň ŕěřěţőďőň ćšőřőčő řőďă. Ěčő ŕřĺůĺŋş őŋĺ ść£ğżćă¿š śő śň£čůěŋĺěň şŕřşčőľ ŕőśšő£ŋŋőľ (ŞŔ) ~C_{44}, łőšőřőě ążńő őąŋăřşęěŋő ć [5]. Ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżě řăśůěšż ŕőłăğăńĺ [5], ůšő ŕřĺ ďăćńěŋĺ£ţ 120−180 ČŔă ¡šă ŞŔ őąřăźăěšś£ ć ŋşńĳ. Ćőğňőęŋőśšĳ ŕő£ćńěŋĺ£ řőňąő¡ďřĺůěśłőľ ťăğż ć ćăŋăďĺĺ ŕőď ďăćńěŋĺěň ŕőďšćěřęďěŋă ć řăąőšăţ [6 { 9] řăśůěšăňĺ ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ. Řăśůěšż ¡ŋšăńĳŕĺĺ ŕőłăğăńĺ [6], ůšő ć ćăŋăďĺĺ ŕřĺ P ≈ 84 ČŔă śšăąĺńĳŋőľ śšăŋőćĺšś£ řőňąő¡ďřĺůěśłă£ śšřşłšşřă. Ŕřĺ ¡šőň ĺňě¿šś£ ďćě ťăğż, őšńĺůă¿źĺěś£ ğŋăłőň řőňąő¡ďřĺůěśłőľ ďěťőřňăűĺĺ. Ć őąńăśšĺ ďăćńěŋĺľ P > 280 ČŔă ŐŰŁ řěÿěšłă ćăŋăďĺ£ śŋőćă śšăŋőćĺšś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ

1)e-mail: omkras@mail.ru

ćżčőďŋőľ. Řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ĺ ďĺŋăňĺłĺ řěÿěšłĺ ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĺ ťăğ (ŐŰŁ, ďćě řőňąő¡ďřĺůěśłĺě ťăğż, śŋőćă ŐŰŁ) őąŋăřşęĺńĺ [7], ůšő ŐŰŁ řěÿěšłă ćăŋăďĺ£ śšăŋőćĺšś£ ŋěśšăąĺńĳŋőľ ŕřĺ P = 62 ČŔă. Śšăąĺńĳŋőľ őłăğżćăěšś£ ťăğă ś řőňąő¡ďřĺůěśłĺň şčńőň α = 110.5^0 (ďń£ ŐŰŁ řěÿěšłĺ ¡šőš şčőń śőśšăćń£ěš 109.47^0). Ŕřĺ ďăćńěŋĺĺ P = 130 ČŔă śšăąĺńĳŋőľ śšăŋőćĺšś£ řőňąő¡ďřĺůěśłă£ ťăğă ś şčńőň α = 108.2^0. Ĺ, ŋăłőŋěű, ŕřĺ P = 250 ČŔă ŐŰŁ śšřşłšşřă śŋőćă őłăğżćăěšś£ śšăąĺńĳŋőľ.

ŞŔ ćšőřőčő ŕőř£ďłă ćăŋăďĺ£ ążńĺ řăśśůĺšăŋż ć [8] ć ĺŋšěřćăńě ďăćńěŋĺľ 0−400 ČŔă ĺ ŕőłăğăŋő, ůšő ŐŰŁ řěÿěšłă śšăŋőćĺšś£ ňěţăŋĺůěśłĺ ŋěşśšőľůĺćőľ ŕřĺ P = 80 ČŔă ćśńěďśšćĺě őąřăźěŋĺ£ ć ŋşńĳ ŕőśšő£ŋŋőľ ~C_{44}. Ć řăąőšě [9] őŕřěďěńěŋż řăćŋőćěśŋżě őąžěňż ĺ ŞŔ ćšőřőčő ŕőř£ďłă ďń£ ćśěţ őšňěůěŋŋżţ ćżÿě ťăğ ćăŋăďĺ£. Ŕőłăğăŋő, ůšő ĺğňěŋěŋĺě őąžěňă, ść£ğăŋŋőě ś ŕěřěţőďăňĺ ňěęďş ťăğăňĺ, ŋěćěńĺłő (ŋě ŕřěćżÿăěš 0.15%). Śďćĺčőćżě ŞŔ ŕřĺ ŕěřěţőďě ĺğ őďŋőľ śšřşłšşřż ć ďřşčş¿ őąŋăřşęĺćă¿š ŋěąőńĳÿş¿ ŕřěřżćĺśšőśšĳ, łăł ŕřĺ ťăğőćőň ŕěřěţőďě ŕěřćőčő řőďă. Ŋăľďěŋŋżě ć ¡šĺţ řăąőšăţ ŞŔ ćšőřőčő ŕőř£ďłă ~C_{αβ} (őąőğŋăůěŋĺ£ Ťőľčšă) ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ ŕőśšő- £ŋŋżě Ąĺřůă [10].

Ć ŋăŕř£ęěŋŋőň łřĺśšăńńě řăğńĺůă¿š šřĺ ćĺďă ŞŔ [10], łőšőřżě ŕřĺ P = 0 řăćŋż ňěęďş śőąőľ: łő- ¡ťťĺűĺěŋšż řăğńőęěŋĺ£ śćőąőďŋőľ ĺńĺ ćŋşšřěŋŋěľ ¡ŋěřčĺĺ ŕő łőňŕőŋěŋšăň šěŋğőřă łőŋěůŋżţ ďěťőřňăűĺľ Ńăčřăŋęă C_{ijkl} (ŞŔ Ąřăččěřă), łő¡ťťĺűĺěŋšż ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋőśšĺ ć ğăłőŋě Čşłă ~C_{ijkl} (ŞŔ Ąĺřůă) ĺ łő¡ťťĺűĺěŋšż řăśŕřőśšřăŋěŋĺ£ ğćşłă A_{ijkl}. Ďń£ łşąĺůěśłőčő łřĺśšăńńă ŕřĺ čĺďřőśšăšĺůěśłőň ďăćńěŋĺĺ śőőšŋőÿěŋĺ£ ňěęďş ¡šĺňĺ ćěńĺůĺŋăňĺ ĺňě¿š ćĺď [10] ~C_{11} = C_{11} − P , ~C_{12} = C_{12} + P , ~C_{44} = C_{44} − P ĺ A_{ijkl} = C_{ijkl} − δ_{jl}δ_{ik}, čďě δ_{ik} { śĺňćőń Łřőŋěłěřă.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťăğőćżţ ŕěřěţőďőć Ńăŋďăş řăśśňőšřěŋ ďěťőřňăűĺőŋŋżľ ťăğőćżľ ŕěřěţőď ŐŰŁ ⇒ řőňąő¡ďřĺůěśłă£ ťăğă. Ŋěőąţőďĺňżě ďń£ ŕřőćěďěŋĺ£ ăŋăńĺğă ąřăččěřőćśłĺě ŞŔ ćšőřőčő ĺ šřěšĳěčő ŕőř£ďłőć ćăŋăďĺ£ řăśśůĺšăŋż ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ć ÿĺřőłőň ĺŋšěřćăńě

680 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 11 { 12 2010

Ďěťőřňăűĺőŋŋżľ ťăğőćżľ ŕěřěţőď ć ćăŋăďĺĺ ŕőď ďăćńěŋĺěň 681

ďăćńěŋĺľ (ďő 800 ČŔă). Őŕřěďěńěŋż őąńăśšĺ ňěţăŋĺůěśłőľ şśšőľůĺćőśšĺ ŐŰŁ řěÿěšłĺ ćăŋăďĺ£ ŕőď ďăćńěŋĺěň.

Řăğńőęěŋĺě śćőąőďŋőľ ¡ŋěřčĺĺ, ŕřĺţőď£źěľś£ ŋă ěďĺŋĺűş őąžěňă ŋěďěťőřňĺřőćăŋŋőčő łřĺśšăńńă, ŕřĺ ğăďăŋŋőň ďăćńěŋĺĺ ĺ šěňŕěřăšşřě ć ř£ď ŕő łőňŕőŋěŋšăň ńăčřăŋęěćă šěŋğőřă łőŋěůŋżţ ďěťőřňăűĺľ ĺňěěš ćĺď [10] F (η) V_0 = F (0) V_0

+ σ_{ij} η_{ij} + 1 2 C_{ijkl} η_{ij} η_{kl} + + 1 6 C_{ijklmn} η_{ij} η_{kl}η_{mn}+ 1 24 C_{ijklmnpq} η_{ij} η_{kl}η_{mn}η_{pq} + . . . (1) Ğďěśĳ σ_{ij} = 1 V_0 ( ∂F ∂η_{ij} ) 0 { šěŋğőř ŋăŕř£ęěŋĺľ, C_{ijkl} = 1 V_0 ( ∂^2F ∂η_{ij} ∂η_{kl} ) 0 ,

C_{ijklmn} = 1 V_0 ( ∂^3F ∂η_{ij} ∂η_{kl}∂η_{mn} ) 0 ,

C_{ijklmnpq} = 1 V_0 ( ∂^4F ∂η_{ij} ∂η_{kl}∂η_{mn}∂η_{pq} ) 0 { ĺğőšěřňĺůěśłĺě ąřăččěřőćśłĺě ŞŔ 2, 3 ĺ 4 ŕőř£ďłőć.

Šěřňőďĺŋăňĺůěśłĺň ŕőšěŋűĺăńőň ŕřĺ ğăďăŋŋőľ šěňŕěřăšşřě ĺ ŋăŕř£ęěŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ, őŕĺśżćăěňőň šěŋğőřőň σ_{ij} , £ćń£ěšś£ ŕőšěŋűĺăń Čĺąąśă G. Ć śńşůăě łőŋěůŋżţ ďěťőřňăűĺľ ďĺťťěřěŋűĺăń řăąőšż, ŕřőĺğćěďěŋŋőľ ŋăŕř£ęěŋĺěň, őšŋěśěŋŋżľ ł ěďĺŋĺűě ŕěřćőŋăůăńĳŋőčő őąžěňă, řăćěŋ ŕřőĺğćěďěŋĺ¿ t_{ij} dη_{ij} [11], čďě t_{ij} { šěřňőďĺŋăňĺůěśłĺě ŋăŕř£ęěŋĺ£, ğăćĺś£źĺě őš σ_{kl} ĺ η_{ij} [11]. Ŕő¡šőňş ć ćżřăęěŋĺĺ ďń£ ŕőšěŋűĺăńă Čĺąąśă (śň. [12]) śńăčăěňőě σ_{ij} u_{ij} (u_{ij} { ąěśłőŋěůŋő ňăńżě ďěťőřňăűĺĺ) śńěďşěš ğăňěŋĺšĳ ŋă η∫ 0 t_{ij} dη_{ij} . Šőčďă ĺğňěŋěŋĺě G ćśńěďśšćĺě ďěťőřňăűĺĺ ĺňěěš ćĺď ´G(σ, η, T ) V_0 = ´F (σ, η, T ) V_0 − η∫ 0 t_{ij} dη_{ij} . (2)

Ăŋăńőčĺůŋżľ řěğşńĳšăš ŕőńşůěŋ ć [13].

Řăğńőęĺň ´G(σ, η, T ) ŕő łőňŕőŋěŋšăň ńăčřăŋęěćă šěŋğőřă łőŋěůŋżţ ďěťőřňăűĺľ ćąńĺğĺ řăćŋőćěśŋőčő śőśšő£ŋĺ£, őšćěůă¿źěčő η_{ij} = 0. Ŕřĺ ğăďăŋŋżţ σ_{ij} ĺ T śőśšő£ŋĺě řăćŋőćěśĺ£ ąşďěš şśšőľůĺćżň, ěśńĺ ńĺŋěľŋżľ ůńěŋ řăğńőęěŋĺ£ řăćěŋ ŋşń¿, ă łćăďřăšĺůŋă£ ťőřňă ąşďěš ŕőńőęĺšěńĳŋő őŕřěďěńěŋŋőľ. Ć řěğşńĳšăšě ďń£ łşąĺůěśłőčő łřĺśšăńńă ŕřĺ čĺďřőśšăšĺůěśłőň ďăćńěŋĺĺ P ŕőńşůăěň şśńőćĺ£ ňěţăŋĺůěśłőľ şśšőľůĺćőśšĺ őšŋőśĺšěńĳŋő őďŋőřőďŋżţ ďěťőřňăűĺľ

C_{11} + 2C_{12} + P > 0, (3) C_{11} − C_{12} − 2P > 0, (4) C_{44} − P > 0. (5)

Śőőšŋőÿěŋĺ£ (3) { (5) śőćŕăďă¿š ś şśńőćĺ£ňĺ şśšőľůĺćőśšĺ łşąĺůěśłőčő łřĺśšăńńă, ŕőńşůěŋŋżňĺ řăŋěě ć [13, 14]. Ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ ďăćńěŋĺ£ ĺ šěňŕěřăšşřż ¡šĺ şśńőćĺ£ ňőčşš ŋăřşÿăšĳś£, ćśńěďśšćĺě ůěčő ŕřőĺğőľďěš ŕěřěţőď ć śŕőŋšăŋŋő ďěťőřňĺřőćăŋŋőě śőśšő£ŋĺě, şśšőľůĺćőśšĳ łőšőřőčő őąěśŕěůĺćăěšś£ ăŋčăřňőŋĺůěśłĺňĺ ůńěŋăňĺ řăğńőęěŋĺ£ (3, 4-čő ĺ š.ď. ŕőř£ďłőć). Śšřşłšşřŋőě ŕřěćřăźěŋĺě ć ćăŋăďĺĺ (ŐŰŁ ⇒ ⇒řőňąő¡ďřĺůěśłă£ ťăğă) őŕřěďěń£ěšś£ ďěťőřňăűĺěľ η_{12} = η_{13} = η_{23} = η/2 . Ć ¡šőň śńşůăě řăğńőęěŋĺě šěřňőďĺŋăňĺůěśłőčő ŕőšěŋűĺăńă (2) ĺňěěš ćĺď ´G(P, η, T ) V_0 = 3 2 (C_{44} − P )η^2 + (C_{456} + P )η^3 + + 1 8 (C_{4444} + 6C_{4455} − 9P )η^4 + · · · , (6)

čďě C_{αβ..} { şŕřşčĺě ŕőśšő£ŋŋżě śőőšćěšśšćş¿źěčő ŕőř£ďłă ć őąőğŋăůěŋĺ£ţ Ťőľčšă. Ŕřĺ ŋăřşÿěŋĺĺ şśńőćĺ£ (5) ćěńĺůĺŋă ďěťőřňăűĺĺ η, śőőšćěšśšćş¿- źă£ řăćŋőćěśŋőľ ŋőćőľ ťăğě, őŕřěďěń£ěšś£ ĺğ şśńőćĺ£ ňĺŋĺňşňă ŕőšěŋűĺăńă. Ŋăńĺůĺě śńăčăěňőčő šřěšĳěľ śšěŕěŋĺ ć řăğńőęěŋĺĺ (6) şłăğżćăěš ŋă šő, ůšő šăłőľ ŕěřěţőď, ćőőąźě čőćőř£, ďőńęěŋ ążšĳ ŕěřěţőďőň ŕěřćőčő řőďă. Őďŋăłő ěśńĺ ć őąńăśšĺ ŕěřěţőďă ćěńĺůĺŋă ¡šőčő śńăčăěňőčő őłăęěšś£ ňăńőľ, šő řăśśňăšřĺćăěňőě śšřşłšşřŋőě ŕřěćřăźěŋĺě ąşďěš ąńĺğłő ł ŕěřěţőďş ćšőřőčő řőďă.

Ďăćńěŋĺě ĺ ŞŔ ćšőřőčő ĺ šřěšĳěčő ŕőř£ďłőć ćăŋăďĺ£ ŕřĺ T = 0 K őŕřěďěń£ńĺśĳ ć śőőšćěšśšćĺĺ ś (1) łăł ŕěřćă£, ćšőřă£ ĺ šřěšĳ£ ŕřőĺğćőďŋżě őš ¡ŋěřčĺĺ ŕő η. Ďń£ řăśůěšă ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŐŰŁ ćăŋăďĺ£ ŕřĺ řăğńĺůŋżţ ğŋăůěŋĺ£ţ ăšőňŋőčő őąžěňă ĺ ďěťőřňăűĺĺ η ĺśŕőńĳğőćăńś£ ňěšőď ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ [15 { 18]. Ŋă řĺśşŋłě ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż řăśůěšă łćăďřăšĺůŋőčő ĺ śńăčăěňőčő šřěšĳěľ śšěŕěŋĺ ć řăğńőęěŋĺĺ (6). Ćĺďŋő, ůšő ćěńĺůĺŋă C_{44} − P ŕřőţőďĺš ůěřěğ ŋşńĳ ŕřĺ P = 60 − 70 ČŔă. Śńěďőćăšěńĳŋő, ć ¡šőň ĺŋšěřćăńě ďăćńěŋĺľ ŐŰŁ śšřşłšşřă (řěÿěšłă Ąřăćě `^ν_c ) ćăŋăďĺ£ śšăŋőćĺšś£ ŋěşśšőľůĺćőľ ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł śďćĺčőćőľ ďěťőřňăűĺĺ η_{12} = η_{13} = η_{23} ĺ, łăł śńěďşěš ĺğ šěőřěšĺłő-čřşŕŕőćőčő ăŋăńĺğă śĺňňěšřĺĺ řěÿěšőł Ąřăćě [19], ňőęěš ŕěřěľšĺ ć řőňąő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 11 { 12 2010

682 Ŋ. Č. Ąőŋďăřěŋłő, đ. Ţ. Ćěłĺńőć, İ. Ĺ. Ĺśăěć, Ő. Ň. Łřăśĺńĳŋĺłőć

Ćăŋăďĺľ. Ğăćĺśĺňőśšĳ őš ďăćńěŋĺ£: (a) C44 − P , (b)

C456 + P

¡ďřĺůěśłş¿ ťăğş (řěÿěšłă Ąřăćě `_{rh}). Őąžěň ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ŕřĺ šăłőň ŕěřěţőďě ĺğňěŋ£ěšś£ ńĺÿĳ ćő ćšőřőň ŕőř£ďłě ŕő η, šăł łăł ´V/V_0 = = −2(η^2_{12} + η^2_{13} + η^2_3) + 8η_{12}η_{13}η_{23}. Śőčńăśŋő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ďăŋŋżň [4], ŕăřăňěšř ŕěřěţőďă η ∼ 10�^3 ćő ćśěľ őąńăśšĺ śşźěśšćőćăŋĺ£ řőňąő¡ďřĺůěśłőľ ťăğż, ŕő¡šőňş ĺğňěŋěŋĺě őąžěňă, őąşśńőćńěŋŋőě ŕěřěśšřőľłőľ řěÿěšłĺ, ´V/V_0 ≤ 10�^5. Ŕřĺ ďăćńěŋĺĺ ŕěřěţőďă (śň. řĺśşŋőł (b)) łşąĺůěśłĺľ ůńěŋ řăğńőęěŋĺ£ (6) śřăćŋĺšěńĳŋő ňăń. Šăłĺň őąřăğőň, řăśśňăšřĺćăěňżľ śšřşłšşřŋżľ ŕěřěţőď ďőńęěŋ ążšĳ ąńĺğőł ł ŕěřěţőďş ćšőřőčő řőďă. Śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő ŕřĺ ďăćńěŋĺ£ţ ćżÿě P ≈ 160 ČŔă ćěńĺůĺŋă C_{44} − P śŋőćă śšăŋőćĺšś£ ŕőńőęĺšěńĳŋőľ, ůšő łăůěśšćěŋŋő śőčńăśşěšś£ ś řěğşńĳšăšăňĺ řăąőš [7, 8]: ŐŰŁ řěÿěšłă ćăŋăďĺ£ őŕ£šĳ őłăğżćăěšś£ şśšőľůĺćőľ.

Ŕřőćěřłă şśńőćĺ£ (4) ŕőłăğżćăěš, ůšő ŐŰŁ śšřşłšşřă ćăŋăďĺ£ şśšőľůĺćă ł śďćĺčőćżň ďěťőřňăűĺ- £ň, ść£ğăŋŋżň ś ŞŔ (C_{11} − C_{12})/2 , ďő ďăćńěŋĺľ ≈ 1000 ČŔă. Şśńőćĺě şśšőľůĺćőśšĺ (3) ćżŕőńŋ£ěšś£ ćő ćśěň řăśśňőšřěŋŋőň ĺŋšěřćăńě ďăćńěŋĺľ.

Šăłĺň őąřăğőň, ć řăňłăţ šěőřĺĺ ďěťőřňăűĺőŋŋżţ ťăğőćżţ ŕěřěţőďőć řăśśňőšřěŋő śšřşłšşřŋőě ŕřěćřăźěŋĺě Im—3m ⇒ R—3m ć ćăŋăďĺĺ ŕřĺ čĺďřőśšăšĺůěśłőň ďăćńěŋĺĺ. Ŕőńşůěŋż şśńőćĺ£ ŕőšěřĺ şśšőľůĺćőśšĺ łşąĺůěśłőčő łřĺśšăńńă ŕőď ďăćńěŋĺěň ł őďŋőřőďŋżň śďćĺčőćżň ďěťőřňăűĺ£ň. Ŋăľďěŋż śńăčăěňżě 2, 3 ĺ 4 śšěŕěŋěľ ć řăğńőęěŋĺĺ ŕőšěŋűĺăńă Čĺąąśă ć ř£ď ŕő łőňŕőŋěŋšăň šěŋğőřă łőŋěůŋżţ ďěťőřňăűĺľ Ńăčřăŋęă. İšĺ śńăčăěňżě ćżřăęă¿šś£ ůěřěğ ąřăččěřőćśłĺě şŕřşčĺě ŕőśšő£ŋŋżě śőőšćěšśšćş¿źěčő ŕőř£ďłă ĺ ďăćńěŋĺě. Ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ őŕřěďěńěŋż şŕřşčĺě ŕőśšő£ŋŋżě Ąřăččěřă ćšőřőčő ĺ šřěšĳěčő ŕőř£ďłőć ćăŋăďĺ£ ć ĺŋšěřćăńě 0 − 800 ČŔă. Őŕřěďěńěŋż őąńăśšĺ şśšőľůĺćőśšĺ ŐŰŁ řěÿěšłĺ ćăŋăďĺ£ ŕőď ďăćńěŋĺěň ł őďŋőřőďŋżň ďěťőřňăűĺ£ň. Ŕőłăğăŋő, ůšő ťăğőćżľ ŕěřěţőď, ŋăąń¿ďăěňżľ ć ćăŋăďĺĺ ŕřĺ P ≈ 69 ČŔă, £ćń£ěšś£ ďěťőřňăűĺőŋŋżň ŕěřěţőďőň ŕěřćőčő řőďă, ąńĺğłĺň łő ćšőřőňş. Ŕőńşůěŋŋżě řěğşńĳšăšż ţőřőÿő śőčńăśş¿šś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň.Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (čřăŋšż # 10-02-00156-ă, # 10-02-00194-ă).

1. Ď. Ě. Ţňěńĳŋĺűłĺľ, ŤŠŠ 16, 3188 (1974). 2. R. A. Cowley, Phys. Rev. B 13, 4877 (1976). 3. Ń. Ď. Ńăŋďăş, Ě. Ň. Ńĺťÿĺű, Śšăšĺśšĺůěśłă£ ťĺğĺłă, ů.1, Ň.: Ŋăşłă, 1976.

4. Y. Ding, R. Ahuja, J. Shu et al., Phys. Rev. Lett. 98, 085502 (2007).

5. A. Landa, J. Klepeis, P. Soderlind et al., J. Phys. Chem.

Solids 67, 2056 (2006); J. Phys.: Condens. Matter 18, 5079 (2006).

6. B. Lee, R. E. Rudd, J. E. Klepeis et al., Phys.Rev. B 75, 180101 (R) (2007).

7. W. Luo, R. Ahuja, Y. Ding et al., PNAS 104, 16428 (2007).

8. L. Koci, Y. Ma, A. Oganov et al., Phys. Rev. B 77, 214101 (2008).

9. B. Lee, R. E. Rudd, J. E. Klepeis et al., Phys. Rev. B 77, 134105 (2008).

10. D. C. Wallace, Solid State Phys. 25, 301 (1970). 11. R. N. Thurston, in Physical Acoustics Principles and Methods, Eds. W. P. Mason and R. N. Thurston, vol.1A, p.1, Academic, N.Y, 1964.

12. Ń. Ď. Ńăŋďăş, Ě. Ň. Ńĺťÿĺű, Šěőřĺ£ şŕřşčőśšĺ, Ň.:

Ŋăşłă, 1965.

13. J. Wang, S. Yip, S. R. Phillpot et al., Phys. Rev. Lett.

71, 4182, (1993); Phys. Rev. B 52, 12627 (1995). 14. G. V. Sin’ko and N. A. Smirnov, J. Phys.: Condens.

Matter 14, 6989 (2002).

15. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 47, 558 (1993). 16. G. Kresse, D. Joubert, Phys. Rev. B 59, 1758 (1999). 17. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865(1996); 78, 1396 (1997).

18. H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev. B 13, 5188 (1976).

19. Č. Ń. Ąĺř, Č. Ě. Ŕĺłşś, Śĺňňěšřĺ£ ĺ ďěťőřňăűĺőŋŋżě ¡ťťěłšż ć ŕőńşŕřőćőďŋĺłăţ, Ň.: Ŋăşłă, 1972.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 91 ćżŕ. 11 { 12 2010