Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 93, ćżŕ. 8, ś. 493 { 498 © 2011 č. 25 ăŕřěń£

Ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě ¡ńěłšřőŋőć ŕřĺ şŕőř£ďőůěŋĺĺ šćěřďőčő řăśšćőřă ąőřă ć ŕăńńăďĺĺ PdB_y (y ß 1=6)

Ă. Ĺ. Čşśěć^{1)}

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

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 9 ňăřšă 2011 č.

Řăśśňőšřěŋő ŕřĺňěŋěŋĺě łńăśšěřŋőľ ňőďěńĺ ŕěřěţőďŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ďń£ őąž£śŋěŋĺ£ őśőąěŋŋőśšěľ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ¡ńěłšřőŋőć, ŋăąń¿ďăěňőčő ŕřĺ şŕőř£ďőůěŋĺĺ ăšőňőć ąőřă ĺ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ ć łşąĺůěśłőň (śő śšřşłšşřőľ B1) šćěřďőň řăśšćőřě PdBy ąőřă ć ŕăńńăďĺĺ. Ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺťťşğŋőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ŕřĺ ąńĺęŋěň ŕőř£ďłě ğăňěźěŋĺ£ ĺśŕőńĳğőćăŋż łńăśšěřż ć ćĺďě šěšřă¡ďřă, őłšă¡ďřă, łşąă ĺ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ čřăŋěűěŋšřĺřőćăŋŋőľ łşąĺůěśłőľ řěÿěšłĺ, ćłń¿ůă¿- źĺţ 4, 6, 9 ĺ 14 şğńőć ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕőłăğăŋő, ůšő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ ťőřňă łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć PdB0.163 ŋăĺńşůÿĺň őąřăğőň őŕĺśżćăěšś£ ňőďěńĳ¿ ć ćĺďě łőňąĺŋĺřőćăŋŋőčő łńăśšěřă, śőůěšă¿źěčő őłšă¡ďř ĺ łşą.

Ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě ¡ńěłšřőŋőć { őďĺŋ ĺğ ¡ťťěłšĺćŋżţ ňěšőďőć ĺğşůěŋĺ£ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ć śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ łşąĺůěśłĺţ (ŕř. čř. F m—3m) łăřąĺďăţ, ŋĺšřĺďăţ, őłśĺďăţ ĺ ąőřĺďăţ MX_y (MX_y�_1�_y) ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć ĺ ć řőďśšćěŋŋżţ ĺň śőěďĺŋěŋĺ£ţ [1]. Ďń£ śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ MX_y �_1�_y ŋăĺąőńěě ţăřăłšěřěŋ ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł ğăňěźěŋĺ£ ć řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŋěňěšăńńĺůěśłĺţ ăšőňőć X ĺ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ �. Śőčńăśŋő [2, 3], ĺňěŋŋő ś ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň ğăňěźěŋĺ£ ść£ğăŋż ŕěřĺőďĺůěśłĺě ďĺťťşğŋżě ¡ťťěłšż, ŋě ŕřőţőď£źĺě ůěřěğ śšřşłšşřŋżě şğńż őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ ťăğż. Ŋă ďĺťřăłűĺőŋŋżţ łăřšĺŋăţ ŋăńĺůĺě ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ šřěţňěřŋżţ őąńăśšěľ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć őąřăšŋőň ŕřőśšřăŋśšćě.

Ŋěďăćŋő ć řăąőšě [4] ĺśśńěďőćăńăśĳ śšřşłšşřă šćěřďőčő řăśšćőřă PdB_y (y = 0:158−0:184) ąőřă ć čřăŋěűěŋšřĺřőćăŋŋőň łşąĺůěśłőň (ČŰŁ) ŕăńńăďĺĺ. Ŕřĺ šěňŕěřăšşřě ćżÿě 800 K ăšőňż B ŋěşŕőř£ďőůěŋŋő řăğňěźă¿šś£ ć őłšă¡ďřĺůěśłĺţ ňěęďőşğńĺ£ţ ČŰŁ ŕőďřěÿěšłĺ ăšőňőć Pd, ŕřĺ ¡šőň ğăŕőńŋěŋŋżě ĺ ŋěğăŕőńŋěŋŋżě őłšă¡ďřĺůěśłĺě ňěęďőşğńĺ£ őąřăğş¿š ŋěňěšăńńĺůěśłş¿ ČŰŁ (ŕř. čř. F m—3m) ŕőďřěÿěšłş. Ś şůěšőň ¡šőčő ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżľ šćěřďżľ řăśšćőř PdB_y�_1�_y ĺňěěš łşąĺůěśłş¿ ąăğĺśŋş¿ śšřşłšşřş šĺŕă B1. Ăćšőřż [4] şśšăŋőćĺńĺ, ůšő őšęĺč ŕřĺ šěňŕěřăšşřě ŋĺęě 710 K ŕřĺćőďĺš ł şŕőř£ďőůěŋŋőňş řăśŕřěďěńěŋĺ¿ ăšőňőć B ŕő őłšă¡ďřĺůěśłĺň ňěęďőşğńĺ£ň ČŰŁ ŕőďřěÿěšłĺ ăšőňőć Pd ĺ őąřăğőćăŋĺ¿ ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2=c (C12=c1)) śćěřţśšřşłšşřż Pd_6B (Pd_6B�_5). Řăŋěě ő śşźěśšćőćăŋĺĺ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż Pd_6B śőőąźăńőśĳ ć řăąőšě [5].

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

Ŋă łăřšĺŋě ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ, ŕőńşůěŋŋőľ ć [4] ś őąřăğűă PdB_{0.163}, őšőęęěŋŋőčő ć šěůěŋĺě őďŋőľ ŋěďěńĺ ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 630 K, ŋăř£ďş śő śšřşłšşřŋżňĺ ĺ śćěřţśšřşłšşřŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ ŋăąń¿ďăńőśĳ ďőśšăšőůŋő ĺŋšěŋśĺćŋőě ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě. Ŋă łăřšĺŋăţ ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ őąřăğűőć PdB_y, őšőęęěŋŋżţ ć šěůěŋĺě 3 ŋěďěńĳ ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 550 K, łőŋšşřż ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ŋě ćĺďŋż. Ŋĺłăłĺţ ŕőŕżšőł őąž£śŋĺšĳ ŋăńĺůĺě ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć PdB_y ć [4] ŋě śďěńăŋő.

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŕřőăŋăńĺğĺřőćăŋă ťőřňă łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, ŋăąń¿ďăěňżţ ŕřĺ ąńĺęŋěň ŕőř£ďłě ğăňěźěŋĺ£ ăšőňőć ąőřă B ĺ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ � ć šćěřďőň řăśšćőřě PdB_y (y = = 0:158−0:184) ąőřă ć ČŰŁ ŕăńńăďĺĺ.

Ć śőśšő£ŋĺĺ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ţăřăłšěřĺğşěšś£ šřěţňěřŋżň řăśŕřěďěńěŋĺěň. Ć őąźěň śńşůăě ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ řăśŕőńăčă¿šś£ ć śšřőčő őŕřěďěńěŋŋżţ łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺ£ţ. Ŋăŕřĺňěř, ć ČŰŁ šćěřďżţ řăśšćőřăţ ¡šĺ ňăłśĺňşňż řăśŕőńőęěŋż ć őąńăśš£ţ őąřăšŋőčő ŕřőśšřăŋśšćă ś łőőřďĺŋăšăňĺ šĺŕă (1 0 0), (1/2 1/2 1/2), (1 1/2 0) ĺ š.ď. [6]. Ŕő ňěřě ŕěřěţőďă ć şŕőř£ďőůěŋŋőě śőśšő£ŋĺě ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ŕőśšěŕěŋŋő łőŋűěŋšřĺřşěšś£ ć ŕőğĺűĺ£ţ, śőőšćěšśšćş¿źĺţ śćěřţśšřşłšşřŋżň őšřăęěŋĺ£ň. Śőśšő£ŋĺě łřĺśšăńńă ŕřĺ šěňŕěřăšşřě, łőšőřă£ ŋěňŋőčő ćżÿě šěňŕěřăšşřż ŕěřěţőďă ąěśŕőř£ďőł{ŕőř£ďőł, šő ěśšĳ śőśšő£ŋĺě, łőčďă ć řăśŕőńőęěŋĺĺ ăšőňőć ĺňěěšś£ ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł, ŋő ďăńĳŋĺľ ŕőř£ďőł ěźě ŋě ćőğŋĺł, řăśśňăšřĺćăěšś£ łăł ŕěřěţőďŋőě [6{12]. Ŕěřěţőďŋőě śőśšő£ŋĺě ţăřăłšěřĺğşěšś£ ŋăńĺůĺěň ŋă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ. Šăłőě śőśšő£- ŋĺě şŕőř£ďőůĺćă¿źěčőś£ šćěřďőčő řăśšćőřă ĺńĺ ŋě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 7 { 8 2011 493 śšěţĺőňěšřĺůěśłőčő śőěďĺŋěŋĺ£ ňőęŋő őŕĺśăšĳ ś ŕőňőźĳ¿ ŕřěďśšăćńěŋĺľ [2, 3, 6{8] ő łńăśšěřŋőľ ňőďěńĺ, ŕőğďŋěě řăğćĺšőľ ć řăąőšăţ [9{12].

Śőčńăśŋő [10], čěőňěšřĺůěśłőě ňěśšő f(g) łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ łőřřěńĺřşěš ś ŋăńĺůĺěň ć łřĺśšăńńě ŋěąőńĳÿĺţ łńăśšěřőć őŕřěďěńěŋŋőčő šĺŕă, ĺňě¿źĺţ őďŋş ĺńĺ ŋěśłőńĳłő łőŋťĺčşřăűĺľ. Ŕőď šĺŕőň łńăśšěřă ŕőŋĺňăěšś£ ůĺśńő şğńőć řěÿěšłĺ, ćţőď£źĺţ ć łńăśšěř, ĺ ĺţ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőě řăśŕőńőęěŋĺě. Łőŋťĺčşřăűĺ£ łńăśšěřă őŕřěďěń£ěšś£ šěň, śłőńĳłő ăšőňőć A ĺ B ć śńşůăě šćěřďőčő řăśšćőřă A_yB_1�_y ĺńĺ ăšőňőć ćŋěďřěŋĺ£ X ĺ ćăłăŋśĺľ � ć śńşůăě ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőčő śőěďĺŋěŋĺ£ MX_y�_1�_y ĺ ć łăłőň ŕőř£ďłě ďřşč őšŋőśĺšěńĳŋő ďřşčă řăğňěźěŋő ŋă şğńăţ łńăśšěřă. Ć őąźěň śńşůăě šĺŕ łńăśšěřă ĺ ěčő łőŋťĺčşřăűĺ£ őŕřěďěń£¿šś£ śĺňňěšřĺěľ řěÿěšłĺ ĺ śőśšăćőň y şŕőř£ďőůĺćă¿źěčőś£ łřĺśšăńńă. Ŕő ňěřě şŕőř£ďőůěŋĺ£, šő ěśšĳ ŕěřěţőďă ĺğ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő ć şŕőř£ďőůěŋŋőě śőśšő£ŋĺě, ŕřőĺśţőďĺš ŕěřěřăśŕřěďěńěŋĺě ăšőňőć ŕő şğńăň řěÿěšłĺ ĺ ŋěłőšőřżě ĺğ ćőğňőęŋżţ šĺŕőć ĺ łőŋťĺčşřăűĺľ łńăśšěřőć śšăŋőć£šś£ ŕřěőąńăďă¿źĺňĺ. Ć řěğşńĳšăšě ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć ŋěłőšőřżţ ňěśšăţ šřěţňěřŋőľ őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ şśĺńĺćăěšś£ šăł, ůšő ŋă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě ŕő£ćń£¿šś£ łőŋšşřż ďĺťťşğŋőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ (ŕńőśłĺě śěůěŋĺ£ šřěţňěřŋőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ ďĺťťşğŋőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ). Ŋă őłőŋůăšěńĳŋőľ śšăďĺĺ şŕőř£ďőůěŋĺ£ ćś£ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ łőŋűěŋšřĺřşěšś£ ć śćěřţśšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺ£ţ.

Ŕşśšĳ čěőňěšřĺůěśłőě ŕőńőęěŋĺě łőŋšşřőć őąńăśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć őąřăšŋőľ řěÿěšłě őŕĺśżćăěšś£ şřăćŋěŋĺěň

f(g) = 0; (1)

čďě g { ćěłšőř őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ. Ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ďőńęŋă ĺňěšĳ šřăŋśń£űĺőŋŋş¿ śĺňňěšřĺ¿ őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ, ŕő¡šőňş (1) ňőęŋő ŕřěďśšăćĺšĳ łăł śşňňş Ťşřĳě

f(g) = ∑ k !_k exp(−i2ıgr_k) = 0; (2)

čďě r_k { ćěłšőřż řěÿěšłĺ ĺ !_k { łő¡ťťĺűĺěŋšż Ťşřĳě. Ěśńĺ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ńőłăńĺğőćăŋă ćŋşšřĺ łőŋšşřă, őŕĺśżćăěňőčő şřăćŋěŋĺěň (1), šő f(g) ść£ğăŋă ś ăňŕńĺšşďőľ F_D(g) ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ šőęďěśšćőň

f(g)F_D(g) ≡ 0: (3)

İšő šőęďěśšćő őğŋăůăěš, ůšő ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ I_D(g) = = |F_D(g)|^2 ĺ ăňŕńĺšşďă ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ňőčşš őšńĺůăšĳś£ őš ŋşń£ šőńĳłő ćďőńĳ łőŋšşřă, őŕřěďěń£- ěňőčő şřăćŋěŋĺěň (1). Ć [11] ŕőłăğăŋő, ůšő ś şůěšőň šőęďěśšćă (3) ĺ £ćŋőčő ćĺďă ăňŕńĺšşďż F_D(g) ďń£ ćśěţ şğńőć j łńăśšěřă ňőęŋő ŕőńşůĺšĳ śĺśšěňş őďŋőřőďŋżţ ńĺŋěľŋżţ şřăćŋěŋĺľ ∑ k !_kff_{j+k} = 0: (4)

Śőőšŋőÿěŋĺě (4) őŕĺśżćăěš łńăśšěř, ŕőńőęěŋĺě şğńőć łőšőřőčő ďăŋő ćěłšőřăňĺ (r_j + r_k), čďě k = 0, 1, 2 : : : Ć ĺďěăńĳŋőň śńşůăě ć (4) ćśě łő¡ťťĺűĺěŋšż !_k = 1 ĺ ∑ k ff_{j+k} = 0, ůšő śőőšćěšśšćşěš łńăśšěřăň őďĺŋăłőćőčő śőśšăćă, śőćŕăďă¿źěčő śő śřěďŋĺň śőśšăćőň łřĺśšăńńă. Ć ďěľśšćĺšěńĳŋőśšĺ śőőšŋőÿěŋĺě (4) ŋěśłőńĳłő őšńĺůăěšś£ őš ŋşń£, šăł łăł ć řěăńĳŋőľ śšřşłšşřě őŋő, ąşďşůĺ ćżŕőńŋĺňő ďń£ ŋěłőšőřőčő ŕřőĺğćőńĳŋő ćżąřăŋŋőčő łńăśšěřă, őłăęěšś£ ŋěćżŕőńŋĺňżň ďń£ śőśěďŋěčő łńăśšěřă. Ŋăĺňěŋĳÿĺě őšłńőŋěŋĺ£ őš ŋşń£ ďă¿š łńăśšěřż, ćěřő£šŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ łőšőřżţ ć řăśśňăšřĺćăěňőľ śšřşłšşřě ŋăĺąőńěě ćěńĺłă ĺ ĺňěŋŋő ďń£ ŋĺţ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ąşďěš ńőłăńĺğőćăŋă ć čěőňěšřĺůěśłőľ őąńăśšĺ, őŕřěďěń£ěňőľ ćżřăęěŋĺěň (1).

Ĺśŕőńĳğőćăŋĺě łńăśšěřŋőľ ňőďěńĺ ŕěřěţőďŋőčő śőśšő£ŋĺ£ śćőďĺšś£ ł ňőďěńĺřőćăŋĺ¿ ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺťťşğŋőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ šěň ĺńĺ ĺŋżň łńăśšěřőň, řăśůěšş ťőřňż śěůěŋĺľ ňőďěńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ řăğŋżňĺ ŕńőśłőśš£ňĺ ĺ śřăćŋěŋĺ¿ ŕőńşůěŋŋżţ śěůěŋĺľ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďĺťřăłűĺőŋŋżňĺ łăřšĺŋăňĺ, ŋă łőšőřżţ ĺňě¿šś£ ňăłśĺňşňż řăśŕřěďěńěŋĺ£ ďĺťťşğŋőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ. Ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ łńăśšěřőň ĺğ n şğńőć ťşŋłűĺ£ f(g) őŕřěďěń£ěšś£ łăł ¡łśŕőŋěŋűĺăńĳŋă£ śşňňă ŕő ćśěň şğńăň łńăśšěřă:

f(g) = n∑ j=1 exp[i2ı(h_j + k_j + l_j )] = 0: (5)

Łńăśšěřăňĺ, łőšőřżě śőőšćěšśšćş¿š čěőňěšřĺĺ ČŰŁ řěÿěšłĺ ĺ ŕőğćőń£¿š ňőďěńĺřőćăšĳ ďĺťťşğŋş¿ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ďń£ śőěďĺŋěŋĺľ ś şŕőř£ďőůĺćă¿źěľś£ ČŰŁ řěÿěšłőľ, £ćń£¿šś£ őłšă¡ďř ĺğ ÿěśšĺ şğńőć, łşą ĺğ ćőśĳňĺ şğńőć ĺ šěšřă¡ďř ĺğ ůěšżřěţ şğńőć ĺńĺ ĺţ śőůěšăŋĺ£. Ćżćőď £ćŋőčő ćĺďă ťşŋłűĺľ f(g) (5), śőőšćěšśšćş¿źĺţ ¡šĺň łńăśšěřăň, śďěńăŋ ć [13].

Şğńż őłšă¡ďřă ĺňě¿š łőőřďĺŋăšż (h=2 0 l=2), (h=2 k=2 0), (0 k=2 l=2), (h=2 k l=2), (h=2 k=2 l) ĺ (h k=2 l=2). Ć śőőšćěšśšćĺĺ ś (5) ĺ ¡šĺňĺ łőőřďĺŋăšăňĺ ťşŋłűĺ£ f(g) = 0 ć šřĺčőŋőňěšřĺůěśłőľ ťőřňě ĺňěěš ćĺď

cos ıh + cos ık + cos ıl = 0: (6)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 7 { 8 2011

Şğńż łşąĺůěśłőčő łńăśšěřă ĺňě¿š łőőřďĺŋăšż (000), (h00), (0k0), (00l), (hk0), (h0l), (0kl) ĺ (hkl), ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ůěň şřăćŋěŋĺě, őŕĺśżćă¿źěě ŕőćěřţŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, ĺňěěš śńěďş¿źş¿ šřĺčőŋőňěšřĺůěśłş¿ ťőřňş:

cos ıh cos ık cos ıl = 0: (7)

Ďń£ šěšřă¡ďřĺůěśłőčő łńăśšěřă ś şğńăňĺ (000), (h=2 k=2 0), (h=2 0 l=2) ĺ (0 k=2 l=2)

f(g) = 1+exp[iı(h+k)]+exp[iı(h+l)]+exp[iı(k+l)]: (8) Šěšřă¡ďřĺůěśłĺľ łńăśšěř ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ć řăąőšě [11] ďń£ ăŋăńĺğă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ řěğşńĳšăšőć [14] ŕő ďĺťřăłűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ć ňőŋőőłśĺďě šĺšăŋă. Ŕőćěřţŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć ňőŋőőłśĺďě šĺšăŋă TiO_y (1:00 ≤ y ≤ 1:25) ăćšőřż [11] őŕĺśăńĺ łăł

f(g) × f�(g) − C_t = 0; (9)

čďě f(g) őŕĺśżćăěšś£ ťőřňşńőľ (8), f�(g){ łőňŕńěłśŋő śőŕř£ęěŋŋă£ ťşŋłűĺ£, C_t { ůĺśńěŋŋżľ ŕăřăňěšř, ŕő ćěńĺůĺŋě ąńĺğłĺľ ł 1 ĺ śńăąő ğăćĺś£źĺľ őš śőśšăćă ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă. Ć [11, 13] ŕőłăğăŋő, ůšő ŕőśńě śšăŋďăřšŋżţ ŕřěőąřăğőćăŋĺľ şřăćŋěŋĺě (9) śćőďĺšś£ ł ćĺďş

[4 cos(ıh=2) cos(ık=2) cos(ıl=2)]^2+

+[4 sin(ıh=2) sin(ık=2) sin(ıl=2)]^2 − C_t = 0

ĺńĺ ¡łćĺćăńěŋšŋőľ šřĺčőŋőňěšřĺůěśłőľ ťőřňě

cos ıh cos ık+cos ıh cos ıl+cos ık cos ıl+(1−C_t=4) = 0: (10) Ć şřăćŋěŋĺ£ţ (6){(8) ĺ (10), őŕĺśżćă¿źĺţ ŕőńőęěŋĺě łőŋšşřă ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, h, k, l ěśšĳ łőőřďĺŋăšż ŕřőśšřăŋśšćă őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ.

Ăŋăńĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ řěğşńĳšăšőć [15] ŕő ďĺťťşğŋőňş řăśśě£ŋĺ¿ ¡ńěłšřőŋőć şŕőř£ďőůĺćă¿- źĺňĺś£ łăřąĺďăňĺ ćăŋăďĺ£, ŋĺőąĺ£ ĺ šăŋšăńă ĺ ŋĺšřĺďőň šĺšăŋă, ćżŕőńŋěŋŋżľ ăćšőřăňĺ [8], ŕőłăğăń, ůšő ďń£ ¡šĺţ ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ ąőńěě šőůŋőě őŕĺśăŋĺě ťőřňż őąńăśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£- ŋĺ£ ďőśšĺčăěšś£ ŕřĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺĺ ťşŋłűĺĺ

(cos ıh + cos ık + cos ıl) − Ś cos ıh cos ık cos ıl = 0; (11) őąžěďĺŋ£¿źěľ şřăćŋěŋĺ£ (6) ĺ (7).

Śőčńăśŋő [8], ŕăřăňěšř C ťőřňşńż (11), őŕřěďěń£- ¿źĺľ ťőřňş łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, ňőęŋő őŕřěďěńĺšĳ ĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ łăřšĺŋż ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ łăł

C = −3C_{111} = (1 + 2 cos 2ıF )=(cos^2 2ıF ); (12) čďě F = [D_{(000}�_{220)} − D_{diff} ]=2D_{(000}�_{220)}, D_{(000}�_{220)} { řăśśšő£ŋĺě ňěęďş śšřşłšşřŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ (000) ĺ (220), D_{diff} { řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ďĺťťşğŋżňĺ ŕőńőśăňĺ, řăśŕőńőęěŋŋżňĺ ňěęďş őšřăęěŋĺ£ňĺ (000) ĺ (220). Ďń£ ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ łăřąĺďőć ĺ ŋĺšřĺďőć MX_y ś łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřőľ B1 ŕăřăňěšř C_{111} ńěęĺš ć ĺŋšěřćăńě 0 > C_{111} > −1, ă ŕăřăňěšř C ňěŋ£ěšś£ ć ŕřěďěńăţ őš 0 ďő 3. Ďń£ śńőęŋżţ ńĺšĺěćżţ őłśĺďőć (ŋăŕřĺňěř, LiFeO_2) ŕăřăňěšř C ć ťőřňşńě (11) śőśšăćń£ěš őš 6 ďő 10 [11]. Őŕĺśăŋĺě ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ťşŋłűĺěľ (11) őğŋăůăěš ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ć łăůěśšćě ňőďěńĳŋőčő łńăśšěřă ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ČŰŁ řěÿěšłĺ.

Őűěŋłă ŕăřăňěšřă C, śďěńăŋŋă£ ŕő ťőřňşńě (12) ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ [4] ďń£ PdB_y, ďăńă śńěďş¿źĺě řěğşńĳšăšż: ňěęŕńőśłőśšŋőě řăśśšő£ŋĺě D_{(000}�_{220)} = 0:1415 ŋň, D_{diff} ≈ ≈ 2D_{(000}�_{220)}=3 ≈ 0:095 ± 0:005 ŋň, F ≈ 0:165 ± 0:015 ĺ C ≈ 8:3 ± 1:5.

Ć řăąőšě [4] ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě ¡ńěłšřőŋőć ć őšőęęěŋŋőň PdB_{0.163} ŋăąń¿ďăńőśĳ ć śěůěŋĺĺ (−33−2).

Řăśśňőšřĺň śŋăůăńă, łăłőć ćĺď śěůěŋĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, śőőšćěšśšćş¿źěľ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ¿ šěšřă¡ďřĺůěśłőčő łńăśšěřă ĺ őŕĺśżćăěňőľ şřăćŋěŋĺěň (10), ŕńőśłőśšĳ¿ (−33−2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ şŕőř£ďőůĺćă¿źěčőś£ ČŰŁ łřĺśšăńńă. Şřăćŋěŋĺě (10) ŋě ĺňěěš ăŋăńĺšĺůěśłőčő řěÿěŋĺ£ ďń£ śěůěŋĺľ ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ŕřőĺğćőńĳŋżňĺ ŕńőśłőśš£ňĺ (hkl) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ şŕőř£ďőůĺćă¿źěčőś£ ČŰŁ łřĺśšăńńă ś h, k, l ≠ 0. Ŋő ťőřňş łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć śěůěŋĺ£ţ (hkl) ś h, k, l ≠ 0 ňőęŋő ŋăľšĺ ůĺśńěŋŋő. Ĺğ şřăćŋěŋĺ£ (10) śńěďşěš, ůšő

cos ık(cos ıh + cos ıl) = − cos ıh cos ıl − (1 − C_t=4);

őšłşďă

k = ± 1 ı arccos [ C_t=4 − 1 − cos ıh cos ıl cos ıh + cos ıl ] + 2m: (13)

Ďń£ śěůěŋĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£- ŋĺ£ ŕńőśłőśšĳ¿ (−33−2), ŕřőţőď£źěľ ůěřěğ şğěń (000) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ, ćżŕőńŋ£ěšś£ şśńőćĺě −3h + 3k − 2l = 0 ĺńĺ k = h + 2l=3. Ś şůěšőň ¡šőčő

h = ± 1 ı arccos [ C_t=4 − 1 − cos ıh cos ıl cos ıh + cos ıl ] − 2l=3 + 2m;

(14) čďě m = 0, ±1, ±2, ±3 : : : { űěńőě ůĺśńő, şůĺšżćă- ¿źěě ŕěřĺőďĺůŋőśšĳ šřĺčőŋőňěšřĺůěśłőľ ťşŋłűĺĺ. Śăňőśőčńăśőćăŋŋőě řěÿěŋĺě şřăćŋěŋĺ£ (14) ŕőğćőń£- ěš ŋăľšĺ ğŋăůěŋĺ£ h, l ĺ, śńěďőćăšěńĳŋő, k, śőőšćěš-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 7 { 8 2011 śšćş¿źĺě łőŋšşřş ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć ŕńőśłőśšĺ (−33−2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ. Řăśśůĺšăŋŋőě śěůěŋĺě ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, śőőšćěšśšćş- ¿źěľ ňőďěńĺ (10) ś ŕăřăňěšřőň C_t = 1, ŕőłăğăŋő ŋă řĺś. 1.

Řĺś. 1. Śţěňă łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ĺ ŕőńőęěŋĺě śšřşłšşřŋżţ şğńőć (•) ć śěůěŋĺĺ (−33−2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ČŰŁ łřĺśšăńńă PdBy. Ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł ğăňěźěŋĺ£ śňőďěńĺřőćăŋ łńăśšěřőň ć ćĺďě šěšřă¡ďřă, ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ůěň ŕőćěřţŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ őŕĺśăŋă ťşŋłűĺěľ (10) ś ŕăřăňěšřőň Ct = 1

Őłšă¡ďřĺůěśłĺľ łńăśšěř ĺńĺ łńăśšěř ć ćĺďě ČŰŁ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ (śőůěšăŋĺě őłšă¡ďřĺůěśłőčő ĺ łşąĺůěśłőčő łńăśšěřőć) ĺśŕőńĳğş¿šś£ ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, ść£ğăŋŋőčő ś ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň ğăňěźěŋĺ£, ğŋăůĺšěńĳŋő ůăźě, ůěň šěšřă¡ďřĺůěśłĺľ łńăśšěř. Ŕşśšĳ łőŋšşř ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ őŕĺśżćăěšś£ ťşŋłűĺěľ (6) (ĺńĺ ťşŋłűĺěľ (11) ŕřĺ C = 0), śőőšćěšśšćş¿źěľ őłšă¡ďřĺůěśłőňş łńăśšěřş. Őŕřěďěńěŋĺě śěůěŋĺ£ śćőďĺšś£ ł řěÿěŋĺ¿ şřăćŋěŋĺ£ (6) ŕřĺ şśńőćĺĺ (−3h + 3k − 2l) = 0. Ŕőśłőńĳłş ć ¡šőň śńşůăě k = h + 2l=3, šő ŕőśńě śšăŋďăřšŋżţ ŕřěőąřăğőćăŋĺľ şřăćŋěŋĺ£ (6) ŕőńşůĺň

cos ıh + cos ık + cos ıl = 2 cos ı(h + l=3) cos ı(l=3)+

+4 cos^3 ı(l=3) − 3 cos ı(l=3) = 0: (15)

Şřăćŋěŋĺě (15) ĺňěěš ďćă řěÿěŋĺ£. Ŕěřćőě řěÿěŋĺě ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ŋăąőř ŕř£ňżţ

l = (3=2)(1 + 2m) ŕřĺ ń¿ążţ h ĺ k; (16)

ă ćšőřőě ĺňěěš ćĺď

h = ± 1 ı {arccos[3=2 − 2 cos^2 ı(l=3)]} − l=3 + 2m; (17a) k = h + 2l=3 ĺńĺ

k = ± 1 ı {arccos[3=2 − 2 cos^2 ı(l=3)]} + l=3 + 2m; (17b) m = 0, ±1, ±2, ±3 : : : { łő¡ťťĺűĺěŋš, £ćń£¿źĺľś£ űěńżň ůĺśńőň ĺ şůĺšżćă¿źĺľ ŕěřĺőďĺůŋőśšĳ šřĺčőŋőňěšřĺůěśłőľ ťşŋłűĺĺ. Řăśśůĺšăŋŋżľ ŕő şřăćŋěŋĺ£ň (16), (17) łőŋšşř ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć ŕńőśłőśšĺ (−33−2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ, śőőšćěšśšćş¿źĺľ őłšă¡ďřĺůěśłőľ ňőďěńĺ (6) (ĺńĺ (11) ŕřĺ C = 0), ŕőłăğăŋ ŋă řĺś. 2.

Řĺś. 2. Ćńĺ£ŋĺě ŕăřăňěšřă C ťşŋłűĺĺ (11) ŋă ťőřňş łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć śěůěŋĺĺ (−33−2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ČŰŁ łřĺśšăńńă ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ğăňěźěŋĺ£ łńăśšěřőň ć ćĺďě őłšă- ¡ďřă (C = 0) ĺńĺ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ČŰŁ řěÿěšłĺ (C = 3 ĺ C = 8)

Ŕřĺ C > 0 şřăćŋěŋĺě (11) ŋě ĺňěěš ăŋăńĺšĺůěśłőčő řěÿěŋĺ£ ďń£ śěůěŋĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ŕńőśłőśšĳ¿ (−33−2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ şŕőř£ďőůĺćă¿źěčőś£ ČŰŁ łřĺśšăńńă. Ŕő¡šőňş ťőřňş łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć ¡šőň śěůěŋĺĺ ŋăţőďĺň ůĺśńěŋŋő. Ŕřĺ C ≠ 0 şřăćŋěŋĺě (11) ĺňěěš řěÿěŋĺě (16), ďă¿źěě ć śěůěŋĺĺ ŋăąőř ŕř£ňżţ l = (3=2)(1 + 2m) ŕřĺ ń¿ążţ h ĺ k, ĺ ćšőřőě řěÿěŋĺě

h = ± 1 ı arccos [ cos ıh + cos ıl C cos ıh cos ıl − 1 ] −2l=3+2m: (18)

Łőŋšşřż ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć ŕńőśłőśšĺ (−33−2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ, řăśśůĺšăŋŋżě ŕő şřăćŋěŋĺ£ň (16) ĺ (18) ŕřĺ C = 3 ĺ C = 8, ŕőłăğăŋż ŋă řĺś. 2. Ćĺďŋő, ůšő ŕěřěţőď őš őłšă¡ďřĺůěśłőčő łńăśšěřă (C = 0) ł şůěšş ąőńěě śńőęŋőčő łńăśšěřă ć ćĺďě ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ČŰŁ řěÿěšłĺ ŕřĺćőďĺš śŋăůăńă ł ňőďĺťĺłăűĺĺ łőŋšşřă ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ (ŕřĺ C = 3), ă ğăšěň ĺ ł řăśźěŕńěŋĺ¿ łőŋšşřă ŋă ďćă śőśěďŋĺţ (ŕřĺ C = 8). Ć řěăńĳŋőň ďĺťřăłűĺőŋŋőň ¡łśŕěřĺňěŋšě ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ąńĺğłő řăśŕőńőęěŋŋżţ łőŋűěŋšřĺůěśłĺţ śőśěďŋĺţ łőŋšşřőć ŕěřěłřżćă¿šś£, ůšő ŕřő£ćń£- ěšś£ ć ćĺďě ÿĺřőłőčő řăğňżšőčő ďĺťťşğŋőčő łőŋšşřă. Šăłőľ ¡ťťěłš ŋăąń¿ďăńĺ, ŋăŕřĺňěř, ć řăąőšě [11] ŋă łăřšĺŋě ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ć śěůěŋĺĺ (111) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ťěřřăšă ńĺšĺ£ LiFeO_2, ĺňě¿źěčő łşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřş šĺŕă B1.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 7 { 8 2011

Łőŋšşřż ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć śěůěŋĺĺ (−33−2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ČŰŁ łřĺśšăńńă PdB_y, ŋăľďěŋŋżě ŕő şřăćŋěŋĺ£ň (16) ĺ (18) ďń£ ňőďěńĺ (11) ś ŕăřăňěšřőň C = 8, ŕőłăğăŋż ŋă řĺś. 3.

Řĺś. 3. Śţěňă łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ĺ ŕőńőęěŋĺě śšřşłšşřŋżţ şğńőć (•) ć śěůěŋĺĺ (−33−2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ČŰŁ łřĺśšăńńă PdBy. Ąńĺęŋĺľ ŕőř£- ďőł ğăňěźěŋĺ£ śňőďěńĺřőćăŋ łńăśšěřőň ć ćĺďě ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ČŰŁ řěÿěšłĺ, ŕőćěřţŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ őŕĺśăŋă ťşŋłűĺěľ (11) ŕřĺ C = 8. Ć śěůěŋĺĺ (−33−2) čőřĺğőŋšăńĳŋżě ńĺŋĺĺ łőŋšşřă śşźěśšćş- ¿š ŕřĺ ń¿ążţ ğŋăůěŋĺ£ţ ŕăřăňěšřă C

Śőŕőśšăćńěŋĺě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ łăřšĺŋż ďĺťřăłűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ć PdB_{0.163} (řĺś. 4a) ś řăśśůĺšăŋŋżňĺ łőŋšşřăňĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ (śň. řĺś. 1 ĺ 3) ŕőłăğżćăěš, ůšő ńşůÿěě śőčńăśĺě ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň ďőśšĺčăěšś£ ŕřĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺĺ ňőďěńĳŋőčő łńăśšěřă ć ćĺďě ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ČŰŁ řěÿěšłĺ ĺ őŕĺśăŋĺĺ ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ťşŋłűĺěľ (11) ś ŕăřăňěšřőň C = 8. Ţăřăłšěřŋżň ŕřĺğŋăłőň, şłăğżćă¿źĺň ŋă ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋőě őŕĺśăŋĺě ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ňőďěńĳ¿ (11), £ćń£ěšś£ ŕřĺśşšśšćĺě ŋă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ łăřšĺŋě ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ (řĺś. 4a) čőřĺğőŋšăńĳŋżţ ńĺŋĺľ łőŋšşřă. Ő ąőńĳÿőľ ćěńĺůĺŋě ŕăřăňěšřă C ňőďěńĺ (11) śćĺďěšěńĳśšćşěš ÿĺřőłőě ďĺťťşğŋőě řăśśě- £ŋĺě ćőłřşč śšřşłšşřŋżţ şğńőć (śň. řĺś. 4a). Ğăňěšĺň, ůšő ďĺťřăłűĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ŕőńşůěŋă ś őšőęęěŋŋőčő őąřăğűă PdB_{0.163}, ć łőšőřőň şęě őąřăğőćăńăśĳ ňőŋőłńĺŋŋă£ (ŕř. čř. C2=c) śćěřţśšřşłšşřă Pd_6B, ő ůěň śćĺďěšěńĳśšćşěš ŋăńĺůĺě śćěřţśšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ. Ŋő őąřăğőćăŋĺě śćěřţśšřşłšşřż ěźě ŋě ğăćěřÿĺńőśĳ ĺ ŋă łăřšĺŋě ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ŕřĺśşšśšćş¿š őśšăšőůŋżě śńěďż ďĺťťşğŋőčő řăśśě£- ŋĺ£, őąşśńőćńěŋŋőčő śőţřăŋĺćÿĺňś£ ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň ğăňěźěŋĺ£ ć řăśŕřěďěńěŋĺĺ ăšőňőć B ĺ ćăłăŋ-

śĺľ �. Ŋă řĺś. 4b ŕőłăğăŋă řăśśůĺšăŋŋă£ śţěňă čěő-

Řĺś. 4. Łăřšĺŋă ďĺťřăłűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ć śěůěŋĺĺ (−33−2)B1 őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ řěÿěšłĺ őšőęęěŋŋőčő őąřăğűă PdB0.163 (śěůěŋĺě (−33−2)B1 ¡łćĺćăńěŋšŋő śěůěŋĺ¿ (001)_{C2/c} őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2/c) śćěřţśšřşłšşřż Pd6B): (a) ŋă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ łăřšĺŋě [4] ďĺťřăłűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ŋăř£ďş śő śšřşłšşřŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ ŋăąń¿ďă¿šś£ śćěřţśšřşłšşřŋżě őšřăęěŋĺ£ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż Pd6B ĺ őśšăšőůŋżě śńěďż ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£; (b) řăśśůĺšăŋŋă£ śţěňă čěőňěšřĺůěśłőčő ŕőńőęěŋĺ£ łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, śšřşłšşřŋżţ (ffl) ĺ śćěřţśšřşłšşřżţ (•) őšřăęěŋĺľ; (c) śţěňă łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ĺ ďĺťřăłűĺőŋŋżţ őšřăęěŋĺľ ś şůěšőň řăğňżšĺ£, ŕěřěłřżćăŋĺ£ ĺ őśńăąńěŋĺ£ ĺţ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ. Őąőğŋăůěŋĺ£ (hkl) őšřăęěŋĺľ ňőŋőłńĺŋŋőľ śćěřţśšřşłšşřż ŕőňěůěŋż ŕőďśšřőůŋżň ĺŋďěłśőň m

ňěšřĺůěśłĺţ łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć śěůěŋĺĺ (−33−2)_{B1} őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřż, ¡łćĺćăńěŋšŋőň śěůěŋĺ¿ (001)_{C2/c} őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2=c) śćěřţśšřşłšşřż Pd_6B, ă ŋă řĺś. 4c { łőŋšşřż ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ĺ ďĺťřăłűĺőŋŋżě őšřăęěŋĺ£ ś şůěšőň

7 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 7 { 8 2011

498 Ă. Ĺ. Čşśěć

řăğňżšĺ£, ŕěřěłřżćăŋĺ£ ĺ őśńăąńěŋĺ£ ĺţ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ.

Śőčńăśĺě řěğşńĳšăšőć ¡łśŕěřĺňěŋšă (řĺś. 4a) ĺ řăśůěšă (řĺś. 4c) őğŋăůăěš, ůšő ć şŕőř£ďőůĺćă¿źěňś£ šćěřďőň řăśšćőřě PdB_y ĺňě¿šś£ łńăśšěřż ć ćĺďě ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ČŰŁ řěÿěšłĺ ś őďŋőľ ĺńĺ ŋěśłőńĳłĺňĺ łőŋťĺčşřăűĺ£ňĺ. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ăŋăńĺğ śšřşłšşřż ňőŋőłńĺŋŋőľ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż Pd_6B ŕőłăğżćăěš, ůšő ć ŋěľ ěśšĳ šőńĳłő ďćě łőŋťĺčşřăűĺĺ łńăśšěřőć ć ćĺďě £ůěľłĺ ČŰŁ ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ (řĺś. 5): Pd^1 (ăšőň Pd ś őďŋĺň ăšőňőň B ć

Řĺś. 5. Ďćě łőŋťĺčşřăűĺĺ Pd^1 ĺ Pd^2_1 łńăśšěřőć ć ćĺďě ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ČŰŁ ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ şŕőř£ďőůĺćă¿źěčőś£ šćěřďőčő řăśšćőřă PdBy. Ć şŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőłńĺŋŋőň (ŕř. čř. C2/c) šćěřďőň řăśšćőřě Pd6B ďćě šřěšĺ ćśěţ ăšőňőć ŕăńńăďĺ£ ĺňě- ¿š ąńĺęăľÿěě őłřşęěŋĺě, śőőšćěšśšćş¿źěě łőŋťĺčşřăűĺĺ Pd^1, ĺ őďŋă šřěšĳ { łőŋťĺčşřăűĺĺ Pd^2_1

ŕěřćőľ ĺ őďŋĺň ăšőňőň B ćő ćšőřőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋżţ śťěřăţ) ĺ Pd^2_1 (ăšőň ŕăńńăďĺ£ ś őďŋĺň ăšőňőň B ć ŕěřćőľ ĺ ďćşň£ ăšőňăňĺ B ćő ćšőřőľ łőőřďĺŋăűĺőŋŋżţ śťěřăţ). Ąńĺęăľÿěě őłřşęěŋĺě 2/3 ćśěţ ăšőňőć Pd śőőšćěšśšćşěš łőŋťĺčşřăűĺĺ Pd^1 ĺ 1=3 { łőŋťĺčşřăűĺĺ Pd^2_1. Őłšă¡ďřĺůěśłĺě łńăśšěřż ć őąěĺţ łőŋťĺčşřăűĺ£ţ Pd^1 ĺ Pd^2_1 őďĺŋăłőćż (řĺś. 5). Ŕő¡šőňş ĺśŕőńĳğőćăŋĺě šőńĳłő őłšă¡ďřĺůěśłőčő łńăśšěřă ŋě ŕőğćőńĺńő ąż şůěśšĳ ćśě őśőąěŋŋőśšĺ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ğăňěźěŋĺ£ ĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć PdB_y.

Řăąőšă ŕőďďěřęăŋă Řőśśĺľśłĺň ťőŋďőň ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (čřăŋš # 10-03-00023ă) ĺ Şřăńĳśłĺň őšďěńěŋĺěň ŘĂŊ (ňěęďĺśűĺŕńĺŋăřŋżľ ŕřőěłš # 09-Ň-23-2001).

1. Ă. Ĺ. Čşśěć, ŞŤŊ 176, 717 (2006). 2. J. M. Cowley, Phys. Rev. 77, 669 (1950). 3. J. M. Cowley, Di¸raction Physics, 3^{rd} revised edition, Amsterdam, North-Holland Publ., 1995.

4. T. G. Berger, A. Leineweber, E. J. Mittemeijer et al., Zeitschrift fur Kristallographie 221, 450 (2006).

5. P. Rogl, In: Phase diagrams of ternary metal-boron-carbon systems, Materials Park, OH (USA), ASM International, 1998, p. 234.

6. P. C. Clapp and S. C. Moss, Phys. Rev. 171, 754 (1968). 7. M. Brunel and F. de Bergevin, J. Phys. Chem. Solids 30, 2011 (1969).

8. M. Sauvage and E. Parthe, Acta Crystallogr. A 28, 607 (1972).

9. R. de Ridder, G. van Tendeloo, and S. Amelinckx, Acta Crystallogr. A 32, 216 (1976).

10. R. de Ridder, G. van Tendeloo, D. van Dyck, and S. Amelinckx, Phys. Stat. Sol.(a) 38, 663 (1976).

11. R. de Ridder, D. van Dyck, G. van Tendeloo, and S. Amelinckx, Phys. Stat. Sol.(a) 40, 669 (1977).

12. R. de Ridder, In: Di¸raction and Imaging Techniques in Material Science, Eds. S. Amelinckx, R. Gevers, J. von Landuyt, Amsterdam { New York { Oxford, North- Holland Publ., 1978, p. 429.

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

14. J. R. Castles, J. M. Cowley, and A. E. C. Spargo, Acta Crystallogr. A 27, 376 (1971).

15. J. Billingham, P. S. Bell, and M. H. Lewis, Acta Crystallogr. A 28, 602 (1972).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 7 { 8 2011