Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 96, ćżŕ. 6, ś. 400 { 406 © 2012 č. 25 śěŋš£ąř£

Ďĺťřăłűĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ć łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřě Ti_5O_5 ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă

Ă. Ĺ. Čşśěć^{+1)}, Ă. Ă. Ćăńěěćă^{+∗}

+Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă ŞřŐ ŘĂŊ, 620990 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

�Şřăńĳśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ şŋĺćěřśĺšěš ĺň. Ěńĳűĺŋă, 620002 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 9 ĺ¿ń£ 2012 č.

Ňěšőďőň ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ĺğşůěŋ őšőęęěŋŋżľ ňőŋőőłśĺď šĺšăŋă TiO1.087. Ŋă őśŋőćě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ ĺ ŕřěďśšăćńěŋĺľ ő łăŋăńě ŕěřěţőďă ąěśŕőř£ďőł{ŕőř£ďőł ŕřěďńőęěŋă łşąĺůěśłă£ ňőďěńĳ śćěřţśšřşłšşřż Ti5O5 (Ti90�18O90�18) ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă TixOz. Ŕőłăğăŋő, ůšő ćśě őšřăęěŋĺ£, ŋăąń¿ďăěňżě ŋă łăřšĺŋě ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ, ĺďěŋšĺťĺűĺřş¿šś£ ć ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕě P m—3m. İńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti5O5 ĺňěěš şšřőěŋŋżľ ŕěřĺőď ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ąăğĺśŋőľ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőľ śšřşłšşřőľ B1 ňőŋőőłśĺďă TixOz. Łăŋăń ŕěřěţőďă ąěśŕőř£ďőł{ŕőř£ďőł TixOz (ŕř. čř. F m—3m){Ti5O5 (ŕř. čř. P m—3m) ćłń¿ůăěš 75 śćěřţśšřşłšşřŋżţ ćěłšőřőć śěňĺ ğćěğď: {k10}, {k7}, {k_{6(1)}}, {k_{6(2)}}, {k_{4(1)}}, {k_{4(2)}} ĺ {k1}. Řăśśůĺšăŋż ťşŋłűĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć Ti ĺ O ŕő şğńăň łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. P m—3m) śćěřţśšřşłšşřż Ti5O5.

Ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺľ łşąĺůěśłĺľ ňőŋőőłśĺď šĺšăŋă TiO_y ś ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřőľ B1 ŕřĺŋăďńěęĺš ł čřşŕŕě śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ ćŋěďřěŋĺ£ [1{3] ĺ őąńăďăěš ÿĺřőłőľ őąńăśšĳ¿ čőňőčěŋŋőśšĺ őš TiO_{0.80} ďő TiO_{1.25}. Ňőŋőőłśĺď TiO_y śőďěřęĺš ąőńĳÿőě ůĺśńő śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ (ŋě ğăŋ£šżţ ăšőňăňĺ şğńőć łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ) śřăğş ć ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ĺ ć ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłăţ. Ś şůěšőň śőďěřęăŋĺ£ ćăłăŋśĺľ ć łăęďőľ ĺğ ŕőďřěÿěšőł śőśšăć ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă śńěďşěš ğăŕĺśżćăšĳ ć ćĺďě Ti_xO_z ≡ TiO_y ĺńĺ Ti_x�_{1−x}O_z�_{1−z} ≡ TiO_y, čďě y = z/x, � ĺ � { śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ ŋěňěšăńńĺůěśłőľ (łĺśńőřőďŋőľ) ĺ ňěšăńńĺůěśłőľ (šĺšăŋőćőľ) ŕőďřěÿěšőł śőőšćěšśšćěŋŋő.

Ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš śőďěřęăŋĺ£ łĺśńőřőďă ĺ şśńőćĺľ šěřňőőąřăąőšłĺ řăśŕřěďěńěŋĺě ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ ć łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłě ňőŋőőłśĺďă TiO_y ňőęěš ążšĳ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżň ĺńĺ şŕőř£ďőůěŋŋżň [2{ 11]. Śřěďĺ śćěřţśšřşłšşř ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă ŋăĺąőńěě ĺŋšěřěśŋă şŕőř£ďőůěŋŋă£ ťăğă Ti_5O_5 (Ti_5�O_5�) ś őďĺŋăłőćżň łőńĺůěśšćőň ćăłăŋśĺľ ć ŕőďřěÿěšłăţ šĺšăŋă ĺ łĺśńőřőďă. Ăćšőřż řăąőš [4{6], ĺğşůăćÿĺě őšőęęěŋŋżľ ňőŋőőłśĺď šĺšăŋă TiO_{0.9}{TiO_{1.1} ňěšőďőň ďĺťřăłűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć, ŕřěďńőęĺńĺ ňőŋőłńĺŋŋş¿ (ŕř. čř. C2/m (A2/m)) ňőďěńĳ śšřşłšşřż şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż Ti_5O_5. Ďĺťřăłűĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ć ňőŋőőłśĺďě ĺğşůăńăśĳ šăłęě ĺ ć [7]. Řěŋščěŋőďĺťřăłűĺőŋŋżě ĺśśńěďőćăŋĺ£ [8{10] ŕőďšćěřďĺńĺ ňőŋőłńĺŋŋş¿ śĺňňěšřĺ¿ ťăğż Ti_5O_5. Ŕřĺ ĺğşůěŋĺĺ ŋěşŕőř£-

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

ďőůěŋŋőčő [12] ĺ şŕőř£ďőůěŋŋőčő [13{16] ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă TiO_y ążńő őąŋăřşęěŋő ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě ¡ńěłšřőŋőć, śćĺďěšěńĳśšćş¿źěě ő ŋăńĺůĺĺ ćăłăŋśĺőŋŋőčő ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ĺ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă śňěźěŋĺ£.

Ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ őąźěŕřĺŋ£šă ňőŋőłńĺŋŋă£ ňőďěńĳ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5, ţőš£ ć őďŋőľ ĺğ ŕěřćżţ řăąőš [8] ćżśłăğżćăńőśĳ ŕřěďŕőńőęěŋĺě ő ćőğňőęŋőśšĺ łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż šĺŕă Ti_5O_5 (Ti_{90}O_{90}), őšŋőś£źěľś£ ł ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕě F m—3, F 432, F —43m ĺńĺ F m—3m. Őďŋăłő řěăńĳŋő łşąĺůěśłă£ ňőďěńĳ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5�O_5� ŋě ążńă ŕřěďńőęěŋă.

Ć ŕőśńěďŋĺě čőďż řěğłő ćőğřőś ĺŋšěřěś ł ďĺőłśĺďş ĺ ňőŋőőłśĺďş šĺšăŋă. Ć ńĺšěřăšşřě ŕő£ćĺńĺśĳ ňŋőčőůĺśńěŋŋżě řăśůěšż ĺţ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż. Őďŋăłő ŕřĺňěŋĺšěńĳŋő ł ňőŋőőłśĺďş šĺšăŋă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ĺ šěőřěšĺůěśłĺě ĺśśńěďőćăŋĺ£ ćżŕőńŋ£¿šś£ ś şůěšőň ńĺÿĳ ňőŋőłńĺŋŋőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5.

Őśőąěŋŋőśšĺ śšřşłšşřż ťăğż Ti_5O_5 ďő śĺţ ŕőř ŋě őąž£śŋěŋż ŕőńŋőśšĳ¿. Ć ść£ğĺ ś ¡šĺň ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕřőăŋăńĺğĺřőćăŋż ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě řěğşńĳšăšż ŕő ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ, ŕőńşůěŋŋżě ŋă őšőęęěŋŋőň şŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě šĺšăŋă TiO_{1.087}. Ŋăňĺ ŕřěďńőęěŋă łşąĺůěśłă£ ňőďěńĳ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5 (Ti_5�O_5� ≡ Ti_{90}�_{18}O_{90}�_{18}) ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă Ti_xO_z ś ďćőľŋőľ ďěťěłšŋőśšĳ¿.

İńěłšřőŋŋă£ ďĺťřăłűĺ£ ĺ ňĺłřőśšřşłšşřă şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă TiO_{1.087} ŋăąń¿ďăńĺśĳ ś ŕőňőźĳ¿ ¡ńěłšřőŋŋőčő ňĺłřőśłőŕă Philips

400 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012

Řĺś. 1. Ďĺťřăłűĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ć şŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě šĺšăŋă TiO1.087 ć śěůěŋĺĺ (112) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ ťăğż. (a) { İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ ďĺťřăłűĺőŋŋă£ łăřšĺŋă. (b) { Śţěňă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋż ć ňőďěńĺ ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2/m) śćěřţśšřşłšşřż Ti5O5: (•) { śšřşłšşřŋżě őšřăęěŋĺ£ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ řěÿěšłĺ B1 ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă, (∘) { śćěřţśšřşłšşřŋżě őšřăęěŋĺ£ ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2/m) şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż Ti5O5, (×) { ďćőľŋĺłőćżě őšřăęěŋĺ£ ňőŋőłńĺŋŋőľ ťăğż Ti5O5, (∇) { őšřăęěŋĺ£, łőšőřżě ŋě ĺďěŋšĺťĺűĺřş¿šś£ ć ňőďěńĺ ňőŋőłńĺŋŋőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti5O5. (c) { Śţěňă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋż ć ňőďěńĺ łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. P m—3m) śćěřţśšřşłšşřż Ti5O5: (•) { śšřşłšşřŋżě őšřăęěŋĺ£ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă ś ąăğĺśŋőľ śšřşłšşřőľ B1, (∘) { śćěřţśšřşłšşřŋżě őšřăęěŋĺ£ łşąĺůěcłőľ (ŕř. čř. P m—3m) şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż Ti5O5 (Ti90�18O90�18). Ďĺťťşğŋżě ŕőńőśż, ŕăřăńńěńĳŋżě ŋăŕřăćńěŋĺ£ň [0 2 − 1] ĺ [2 0 − 1] ĺ őąşśńőćńěŋŋżě ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň śňěźěŋĺ£, ŕőłăğăŋż śŕńőÿŋőľ ńĺŋĺěľ (śńăąő ćĺďĺňżě ŕőńőśż ŕőłăğăŋż ÿšřĺţőćőľ ńĺŋĺěľ). Őśĳ ğőŋż ňăšřĺűż [1 1 2]^�_{B1}. Ďń£ őřĺěŋšăűĺĺ ĺŋďěłśż śšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ { ŋĺęŋĺň ĺŋďěłśőň \B1", ă śćěřţśšřşłšşřŋżţ ňőŋőłńĺŋŋżţ ĺńĺ łşąĺůěśłĺţ őšřăęěŋĺľ { ĺŋďěłśăňĺ \m" ĺńĺ \c", śőőšćěšśšćěŋŋő

CM-200 ś ÿĺřĺŋőľ ŕşůłă 70 ŋň ĺ ďńĺŋőľ ćőńŋż λ = = 0.00251 ŋň. Ŕőďčőšőćłă őąřăğűőć ĺ ¡łśŕěřĺňěŋš őŕĺśăŋż ć [13].

Ŋă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă (řĺś. 1a) ŋăř£ďş ś 26 śšřşłšşřŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ ąăğĺśŋőľ ťăğż śő śšřşłšşřőľ B1 őąŋăřşęěŋż 99 ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ őšřăęěŋĺľ, ă šăłęě ďĺťťşğŋżě ŕőńőśż, őąşśńőćńěŋŋżě ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň ăšőňŋżţ śňěźěŋĺľ. Řăŋěě ć řăąőšăţ [13{16] 59 ĺğ 99 ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ őšřăęěŋĺľ ążńő śőŕőśšăćńěŋő ś ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2/m) şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğőľ. Ěźě 26 ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ řěťńěłśőć ăćšőřż [15, 16] őŕřěďěńĺńĺ łăł ďćőľŋĺłőćżě őšřăęěŋĺ£ ňőŋőłńĺŋŋőľ ťăğż. Őśšăńĳŋżě 14 őšřăęěŋĺľ ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăšĳ ŋě şďăńőśĳ (řĺś. 1b). Ążńő ćżśłăğăŋő ŕřěďŕőńőęěŋĺě ő šőň, ůšő ¡šĺ őšřăęěŋĺ£ ŕřĺŋăďńěęăš ďřşčőľ (ŋě ňőŋőłńĺŋŋőľ) şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğě. Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ćŕěřćżě ŕőłăğăŋő, ůšő ćśě ŋăąń¿ďăěňżě őšřăęěŋĺ£ ć ďěľśšćĺšěńĳŋőśšĺ ŕřĺŋăďńěęăš łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřě šĺŕă Ti_5O_5, łőšőřş¿ ňż śňőďěńĺřőćăńĺ ŋă őśŋőćě řěğşńĳšăšőć ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ĺ šěőřěšĺůěśłĺţ ŕřěďśšăćńěŋĺľ ő łăŋăńě ŕěřěţőďă ąěśŕőř£ďőł{ŕőř£ďőł.

Ňőďěńĺřőćăŋĺě łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż šĺŕă Ti_5O_5 (Ti_5�O_5�) ś ćăłăŋśĺ£ňĺ ć őąěĺţ ŕőďřěÿěšłăţ ŕřőćőďĺńőśĳ őšďěńĳŋő ŕő łăęďőľ ŕőďřěÿěšłě. Őąě ŕőďřěÿěšłĺ £ćń£¿šś£ čřăŋěűěŋšřĺřőćăŋŋżňĺ łşąĺůěśłĺňĺ (ČŰŁ), śňěźěŋż ďřşč őšŋőśĺšěńĳŋő ďřşčă ŋă ćěłšőř [1/2, 1/2, 1/2]_{B1} ĺ ĺňě¿š šőůěůŋş¿ čřşŕŕş śĺňňěšřĺĺ m—3m.

Řăśśňőšřĺň śŋăůăńă śćěřţśšřşłšşřş šĺŕă A_5B ć ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłě. Ŕřěďŕőńőęĺň, ůšő ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň šćěřďőň řăśšćőřě A_xB_{1−x} ś ąăğĺśŋőľ ČŰŁ-řěÿěšłőľ ś ŕěřĺőďőň a_{fcc} őąřăğşěšś£ łşąĺůěśłă£ śćěřţśšřşłšşřă šĺŕă A_5B (Ti_5�). İńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő ČŰŁ šćěřďőčő řăśšćőřă ćłń¿ůăěš m = 4 şğńă. Łşąĺůěśłă£ śćěřţśšřşłšşřă ďőńęŋă ćłń¿ůăšĳ n × n × n ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł ąăğĺśŋőľ ČŰŁ-řěÿěšłĺ, čďě n ≥ 2. Ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ¡šĺň ůĺśńő şğńőć ć řěÿěšłě łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż A_5B ąşďěš řăćŋő mn^3 = 4n^3. Ŕőśłőńĳłş őďŋă ťőřňşńĳŋă£ ěďĺŋĺűă śćěřţśšřşłšşřż A_5B ćłń¿ůăěš 6 ăšőňőć, ůĺśńő şğńőć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ŕřěďŕőńăčăěňőľ śćěřţśšřşłšşřż A_5B ďőńęŋő ążšĳ łřăšŋő 6, ĺńĺ 4n^3 = 6t, čďě n ĺ t { űěńżě ůĺśńă. §śŋő, ůšő ňĺŋĺňăńĳŋă£ ŕő őąžěňş ¡ńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż A_5B, ďń£ łőšőřőľ ćżŕőńŋ£- ěšś£ şśńőćĺě 4n^3 = 6t, ĺňěěš řăğňěř 3 × 3 × 3 (n = 3) ĺ śőďěřęĺš 108 şğńőć. Ŕěřĺőď ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ¡šőľ śćěřţśšřşłšşřż řăćěŋ a_s = b_s = c_s = 3a_{fcc}. Ňĺ-

7 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012 ŋĺňăńĳŋă£ ŕő őąžěňş ¡ńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5 (Ti_5�O_5�) ś ďćşň£ şŕőř£ďőůěŋŋżňĺ ČŰŁ-ŕőďřěÿěšłăňĺ ŕřĺ šőň ęě řăğňěřě 3 × 3 × 3 (n = 3) śőďěřęĺš 216 şğńőć ĺ ĺňěěš ŕěřĺőď a_s = b_s = c_s = 3a_{B1}. Ś şůěšőň ůĺśńă ğăŋ£- šżţ ĺ ćăłăŋšŋżţ şğńőć ć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě ţĺňĺůěśłş¿ ťőřňşńş ¡šőľ śćěřţśšřşłšşřż ňőęŋő šăłęě ğăŕĺśăšĳ łăł Ti_{90}O_{90} (Ti_{90}�_{18}O_{90}�_{18}).

Ŕőśłőńĳłş ¡ńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż A_5B ĺňěěš ćěłšőřż šřăŋśń£űĺĺ a_s = ⟨3 0 0⟩_{fcc}, b_s = ⟨0 3 0⟩_{fcc} ĺ c_s = ⟨0 0 3⟩_{fcc}, ćěłšőřż ěě őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ řăćŋż a^∗_1 = ⟨0 0 1/3⟩, a^∗_2 = ⟨0 1/3 0⟩ ĺ a^∗_3 = ⟨1/3 0 0⟩. Łőňąĺŋĺřőćăŋĺě ĺ šřăŋśń£űĺ£ ćěłšőřőć őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ďă¿š śěňĳ ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ śćěřţśšřşłšşřŋżţ ćěłšőřőć: [0 0 1], [1 0 1/3], [0 0 1/3], [0 0 2/3], [1/3 1/3 0], [2/3 2/3 0] ĺ [2/3 1/3 0], łőšőřżě ŋăţőď£šś£ ć ŕěřćőľ ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă ąăğĺśŋőľ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőľ ČŰŁ-řěÿěšłĺ. Ŕőď ďěľśšćĺěň ćřăźăšěńĳŋżţ ¡ńěňěŋšőć śĺňňěšřĺĺ h_1−h_{48} šőůěůŋőľ čřşŕŕż m—3m [2, 3] ĺğ śćěřţśšřşłšşřŋżţ ćěłšőřőć ŕőńşůĺň śěňĳ ğćěğď ćőńŋőćżţ ćěłšőřőć. Ś¿ďă ćţőď£š ńĺťÿĺűěćśłă£ 3-ńşůěćă£ ğćěğďă {k_{10}} ĺ ÿěśšĳ ŋěńĺťÿĺűěćśłĺţ ğćěğď. İšő 12-ńşůěćă£ ğćěğďă {k_7} ś ŕăřăňěšřőň μ_7 = 1/6, ďćě 6-ńşůěćżě ğćěğďż {k_6} ś ŕăřăňěšřőň μ_6 = 1/6 ĺńĺ 1/3 (š.ě. ďćě ğćěğďż šĺŕă {k_6}, őšńĺůă¿źĺěś£ šőńĳłő ďńĺŋőľ ćőńŋőćżţ ćěłšőřőć), ďćě 12-ńşůěćżě ğćěğďż {k_4} ś ŕăřăňěšřőň μ_4 = 1/6 ĺńĺ 1/3 ĺ 24-ńşůěćă£ ğćěğďă {k_1} ś ŕăřăňěšřăňĺ μ^{(1)}_1 = 1/6 ĺ μ^{(2)}_1 = 1/3. Ğďěśĳ ĺ ďăńěě ŋşňěřăűĺ£ ĺ őŕĺśăŋĺě ğćěğď {k_s} ćőńŋőćżţ ćěłšőřőć ĺ ĺţ ńşůěľ ďăŋż ć śőőšćěšśšćĺĺ ś [2, 3, 17].

Šő, łăłĺě łőŋłřěšŋő ńşůĺ ¡šĺţ ğćěğď ćţőď£š ć łăŋăń ŕěřěţőďă, ğăćĺśĺš őš ćğăĺňŋőčő řăśŕőńőęěŋĺ£ ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ ć łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłě śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5.

Ŕőĺśł łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż šĺŕă Ti_5O_5 ćőğňőęěŋ ć šěţ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋżţ čřşŕŕăţ, ć łőšőřżţ łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺě ŕőğĺűĺĺ řăğŋőčő šĺŕă ňőęŋő śłőňąĺŋĺřőćăšĳ ć ďćě čřşŕŕż šăł, ůšőąż śőőšŋőÿěŋĺě śşňňăřŋżţ łřăšŋőśšěľ ŕőğĺűĺľ ¡šĺţ čřşŕŕ śőśšăćń£ńő 5:1. Ć ¡šőň śńşůăě ŕőğĺűĺĺ őďŋőľ čřşŕŕż ňőčşš ążšĳ ğăŋ£šż šőńĳłő ăšőňăňĺ A, ă ŕőğĺűĺĺ ďřşčőľ čřşŕŕż { šőńĳłő ăšőňăňĺ B. Ăŋăńĺğ ďăŋŋżţ [18] ŕő łşąĺůěśłĺň ŕřőśšřăŋśšćěŋŋżň čřşŕŕăň ŕőłăğżćăěš, ůšő śőőšŋőÿěŋĺě 5:1 ŋě ňőęěš ążšĳ ćżŕőńŋěŋő ŋĺ ć őďŋőľ ĺğ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋżţ čřşŕŕ, őŕĺśżćă¿źĺţ čřăŋěűěŋšřĺřőćăŋŋżě łşąĺůěśłĺě řěÿěšłĺ. Ŕő¡šőňş ŋěşďĺćĺšěńĳŋő, ůšő ŋĺłšő ŋě śşňěń śőğďăšĳ ňőďěńĺ łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5 (Ti_5�O_5�) ć ČŰŁ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋżţ čřşŕŕăţ, ŕřěďńőęěŋŋżţ ć řăąőšě [8]. Šőš ęě ăŋăńĺğ ďăŋŋżţ [18] ŕőłăğżćăěš, ůšő ŋěőąţőďĺňőě śőőšŋőÿěŋĺě 5:1 ňőęěš ążšĳ ďőśšĺčŋşšő ć 15 ŕřĺňĺšĺćŋżţ ĺńĺ őąžěňŋő-űěŋšřĺřőćăŋŋżţ łşąĺůěśłĺţ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋżţ čřşŕŕăţ. Şůěš £ćŋőčő ćĺďă łőőřďĺŋăš şğńőć ąăğĺśŋőľ B1-śšřşłšşřż ĺ łőőřďĺŋăš şğńőć ŕřěďŕőńăčăěňőľ śćěřţśšřşłšşřż ŕőğćőń£ěš śşźěśšćěŋŋő śőłřăšĺšĳ ůĺśńő ćőğňőęŋżţ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋżţ čřşŕŕ, šăł łăł ć ąőńĳÿĺŋśšćě ĺğ ŋĺţ ůăśšĳ şğńőć ŕőďřěÿěšőł šĺšăŋă ĺ łĺśńőřőďă őłăğżćăěšś£ ć łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺ£ţ őďŋőčő šĺŕă, ůšő ŋěćőğňőęŋő. Ć ĺšőčě ŕřĺ şŕőř£ďőůěŋĺĺ ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ ś ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřőľ B1 łşąĺůěśłĺě śćěřţśšřşłšşřż ś śőőšŋőÿěŋĺěň łřăšŋőśšěľ ğăŋ£šżţ ĺ ćăłăŋšŋżţ ŕőğĺűĺľ 5:1 ňőčşš ćőğŋĺłăšĳ šőńĳłő ć ůěšżřěţ čřşŕŕăţ: # 200 (P m—3), 207 (P 432), 215 (P —43m) ĺ 221 (P m—3m) P m—3m.

Ăŋăńĺğ ŕőłăğăń, ůšő ć łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřě A_5B ś ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕőľ P m—3 ŕőğĺűĺĺ (f) ĺ (g), ĺňě¿źĺě ŋăůăńĳŋżě łőőřďĺŋăšż (1/3 0 1/2) ĺ (1/3 1/2 0), ćżřőęďă¿šś£ ĺ őąžěďĺŋ£¿ś£ ć 12- łřăšŋżě ŕőğĺűĺĺ. Ŕő¡šőňş čřşŕŕş P m—3 ĺğ řăśśňőšřěŋĺ£ ňőęŋő ĺśłń¿ůĺšĳ. Ć čřşŕŕăţ P 432 ĺ P m—3m őďŋőšĺŕŋżě łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺě ŕőğĺűĺĺ (a), (b), (c), (d), (e), (f), (g), (h), (i) ĺ (j), ć łőšőřżţ ňőčşš ŋăţőďĺšĳś£ ăšőňż Ti, O ĺ ćăłăŋśĺĺ �, �, ĺňě¿š őďĺŋăłőćżě łőőřďĺŋăšż. Řăğŋżě ŕő šĺŕş 24-łřăšŋżě ŕőğĺűĺĺ čřşŕŕ P 432 ĺ P m—3m šőęě ĺňě¿š őďĺŋăłőćżě łőőřďĺŋăšż. Ŕřĺ ŕőńŋőň śőćŕăďěŋĺĺ ăšőňŋżţ łőőřďĺŋăš ĺğ ďćşţ čřşŕŕ ŋşęŋő ćżąřăšĳ ąőńěě śĺňňěšřĺůŋş¿ čřşŕŕş # 221 (P m—3m), ă čřşŕŕş P 432 ĺğ řăśśňőšřěŋĺ£ ĺśłń¿ůĺšĳ. Ŋăłőŋěű, ć ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕě P —43m ŋěš 8-łřăšŋżţ ŕőğĺűĺľ. Őŋĺ řăśźěŕń£¿šś£ ŋă ŕőğĺűĺĺ 4(e). Ćňěśšě ś šěň ć łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřě Ti_5O_5 ŕőğĺűĺĺ 4(e_1) ĺ 4(e_2) ńĺąő ğăŋ£šż ăšőňăňĺ őďŋőčő śőřšă, ńĺąő ćăłăŋšŋż. Ťĺğĺůěśłĺ ¡šĺ ŕőğĺűĺĺ ćżřőęďă¿šś£ ĺ őąžěďĺŋ£¿šś£ ć 8-łřăšŋżě ŕőğĺűĺĺ. Ŕő¡šőňş čřşŕŕş P —43m šőęě ňőęŋő ĺśłń¿ůĺšĳ ĺğ řăśśňőšřěŋĺ£.

Šăłĺň őąřăğőň, ŋşęŋő őąśşďĺšĳ řăğňěźěŋĺě ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5�O_5� ć řěÿěšłě ś ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕőľ P m—3m. Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ śšřşłšşřż şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż ĺśŕőńĳğşěň ťşŋłűĺ¿ řăśŕřěďěńěŋĺ£ n(r), łőšőřă£ ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ćěřő£šŋőśšĳ őąŋăřşęěŋĺ£ ăšőňă ďăŋŋőčő śőřšă ŋă şğńě r = (x_I, y_I, z_I) şŕőř£ďőůĺćă¿źěľś£ řěÿěšłĺ Ĺğĺŋčă. Ć řăśśňăšřĺćăěňőň śńşůăě řěÿěšłőľ Ĺğĺŋčă £ćń£ěšś£ ČŰŁ-řěÿěšłă, ďń£ łőšőřőľ r = x_Ia_1 +y_Ia_2 +z_Ia_3, čďě a_1, a_2, a_3 { őśŋőćŋżě šřăŋśń£űĺĺ ČŰŁ-řěÿěšłĺ ć ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ [100]_{fcc}, [010]_{fcc} ĺ [001]_{fcc}, x_I = x/a_{B1} ≡ 3(x/a_s), y_I = y/a_{B1} ≡ ≡ 3(y/b_s), z_I = z/a_{B1} ≡ 3(z/c_s) { łőőřďĺŋăšż şğńőć

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012

ČŰŁ-řěÿěšłĺ (űěńżě ĺ ŕőńşűěńżě ůĺśńă). Őšłńőŋěŋĺě ćěřő£šŋőśšĺ n(r) őš ěě ğŋăůěŋĺ£ ć śńşůăě ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő (śšăšĺśšĺůěśłőčő) řăśŕřěďěńěŋĺ£ ňőęŋő ŕřěďśšăćĺšĳ łăł śşŕěřŕőğĺűĺ¿ ŋěśłőńĳłĺţ ŕńőśłĺţ łőŋűěŋšřăűĺőŋŋżţ ćőńŋ [19]. Ćőńŋőćżňĺ ćěłšőřăňĺ ¡šĺţ ćőńŋ £ćń£¿šś£ śćěřţśšřşłšşřŋżě ćěłšőřż, őąřăğş¿źĺě łăŋăń ŕěřěţőďă ąěśŕőř£ďőł{ŕőř£ďőł [2, 3]. Ć ňěšőďě śšăšĺůěśłĺţ łőŋűěŋšřăűĺőŋŋżţ ćőńŋ [2, 3, 19] ťşŋłűĺ£ řăśŕřěďěńěŋĺ£ n(r) ĺňěěš ćĺď

N(r) = x + 1 2 X_s X_{j∈s ηsγs[exp(iφ(j)s ) exp(ik(j)s r)+}

+ exp(−iφ^{(j)}_s ) exp(−ik^{(j)}_s r)] ≡ ≡ x + 1 2 X_{s ηs} X_{j∈s [γ(k(j)s ) exp(ik(j)s r)+}

+γ^∗(k^{(j)}_s ) exp(−ik^{(j)}_s r)] ≡ ≡ x + 1 2 X_{s ηsγs} X_{j∈s [a(j)s cos(k(j)s + b(j)s sin(k(j)s r)], (1)}

čďě x { ďőń£ şğńőć, ğăŋ£šżţ ăšőňăňĺ ďăŋŋőčő śőřšă ć şŕőř£ďőůěŋŋőľ ŕőďřěÿěšłě; 1 2 η_sγ_s[exp(iφ^{(j)}s ) exp(ik^{(j)}s r + exp(−iφ^{(j)}s ) × × exp(−ik^{(j)}_s r)] ≡ ´(k^{(j)}_s , r) { śšő£ůă£ ŕńőśłă£ śšăšĺůěśłă£ łőŋűěŋšřăűĺőŋŋă£ ćőńŋă, ŕőřőęďăěňă£ ćěłšőřőň k^{(j)} ğćěğďż {k_s}; η_s { ŕăřăňěšř ďăńĳŋěčő ŕőř£ďłă, śőőšćěšśšćş¿źĺľ ğćěğďě {k_s}; η_sγ_s ĺ φ^{(j)}s { ăňŕńĺšşďă ĺ ťăğőćżľ śďćĺč łőŋűěŋšřăűĺőŋŋőľ ćőńŋż śőőšćěšśšćěŋŋő. Łő¡ťťĺűĺěŋšż γ(k^{(j)}_s ) = γ_s exp(iφ^{(j)}_s ) şůĺšżćă¿š śĺňňěšřĺ¿ łřĺśšăńńă ĺ őŕřěďěń£¿šś£ šăł, ůšőąż ŕőńŋőśšĳ¿ şŕőř£ďőůěŋŋőňş łřĺśšăńńş śšěţĺőňěšřĺůěśłőčő śőśšăćă śőőšćěšśšćőćăńĺ ŕăřăňěšřż ŕőř£ďłă η_s, řăćŋżě ěďĺŋĺűě. Śşňňĺřőćăŋĺě ć (1) ćěďěšś£ ŕő ŋě- ¡łćĺćăńěŋšŋżň śćěřţśšřşłšşřŋżň ćěłšőřăň ŕěřćőľ ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă.

Ŋă şğńăţ r_{eq} , řăśŕőńőęěŋŋżţ ć ¡łćĺćăńěŋšŋżţ łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺ£ţ (i), ťşŋłűĺ£ n(r) ŕřĺŋĺňăěš őďŋő ĺ šő ęě ğŋăůěŋĺě. Ŕő¡šőňş ďń£ ¡łćĺćăńěŋšŋżţ şğńőć śşňňă

X_{j∈s [a(j)s cos(k(j)s req(i)) + b(j)s sin(k(j)s req(i))] = ceq(i) (2)}

£ćń£ěšś£ ŕőśšő£ŋŋőľ ćěńĺůĺŋőľ. Ďń£ ćśěţ p ¡łćĺćăńěŋšŋżţ şğńőć ś ĺğćěśšŋżňĺ łőőřďĺŋăšăňĺ r_{eq(i)} ś şůěšőň ćśěţ ńşůěľ k^{(j)}s ğćěğďż {k_s} ňőęŋő ğăŕĺśăšĳ śĺśšěňş ĺğ p şřăćŋěŋĺľ ćĺďă (2) ĺ ŕşšěň ěě řěÿěŋĺ£ ŋăľšĺ ůĺśńěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ łő¡ťťĺűĺěŋšőć a^{(j)}s ĺ b^{(j)}s . Šěň śăňżň ňż őŕřěďěńĺň, łăłĺě ĺňěŋŋő ńşůĺ ğćěğďż {k_s} ćţőď£š ć łăŋăń ŕěřěţőďă ąěśŕőř£ďőł{ŕőř£ďőł. İšă ğăďăůă řěÿăěšś£ ďń£ łăęďőľ ğćěğďż, ůĳĺ ńşůĺ ćţőď£š ć łăŋăń ŕěřěţőďă. Ďń£ šăłőčő řăśůěšă łő¡ťťĺűĺěŋšőć a^{(j)}s ĺ b^{(j)}s ŋě ŋşęŋő ğŋăšĳ, ăšőňż łăłőčő śőřšă ğăŋĺňă¿š řăśśňăšřĺćăěňżě şğńż. İšő őůěŋĳ ćăęŋő ć śńşůăě ňőďěńĺřőćăŋĺ£ śćěřţśšřşłšşřż, łőčďă ĺğćěśšŋż šőńĳłő ğćěğďż ĺ łőőřďĺŋăšż łřĺśšăńńőčřăťĺůěśłĺţ ŕőğĺűĺľ, ŋő ŋě ĺğćěśšŋő řăśŕřěďěńěŋĺě ăšőňőć řăğŋőčő śőřšă ĺńĺ ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ ŕő ŋĺň.

Śőčńăśŋő řěğşńĳšăšăň řăśůěšă ć łăŋăń ŕěřěţőďă ąěśŕőř£ďőł{ŕőř£ďőł, ść£ğăŋŋőčő ś őąřăğőćăŋĺěň łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5 ś ćěłšőřăňĺ šřăŋśń£űĺĺ a_s = ⟨3 0 0⟩_{B1}, b_s = ⟨0 3 0⟩_{B1} ĺ c_s = ⟨0 0 3⟩_{B1}, ćţőď£š ćśě ńşůĺ ğćěğď {k_{10}}, {k_7}, {k_{6(1)}}, {k_{6(2)}}, {k_{4(1)}}, {k_{4(2)}} ĺ {k_1}. Ćśěčő łăŋăń ŕěřěţőďă Ti_xO_z → → Ti_5O_5 ćłń¿ůăěš 75 śćěřţśšřşłšşřŋżţ ćěłšőřőć.

Ć ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕě P m—3m ćśě şğńż ŕőďřěÿěšłĺ šĺšăŋă ć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5 ś şůěšőň ĺţ łőőřďĺŋăš ňőęŋő řăśŕřěďěńĺšĳ ŕő ŕőğĺűĺ£ň 1(b), 3(d), 6(e), 6(f), 8(g), 12(h), 12(j_1), 12(j_2), 24(k) ĺ 24(m). Łőňąĺŋĺřőćăŋĺě ďăŋŋżţ ŕőğĺűĺľ ć ďćě čřşŕŕż ŕőğćőń£ěš ŕőńşůĺšĳ ćśě ćăřĺăŋšż, őąěśŕěůĺćă¿źĺě śőőšŋőÿěŋĺě śşňňăřŋżţ łřăšŋőśšěľ ŕőğĺűĺľ ¡šĺţ čřşŕŕ 5:1. Ťőřňăńĳŋő ďń£ őąśşęďăěňőľ śćěřţśšřşłšşřż ćőğňőęŋő 8 ćăřĺăŋšőć řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć Ti ĺ ćăłăŋśĺľ � ŕő ćśěň šĺŕăň ŕőğĺűĺľ. Őďŋăłő ťĺğĺůěśłĺ ćőğňőęŋő šőńĳłő šřĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£, ŕřĺ łőšőřżţ ťşŋłűĺ£ n_{Ti}(r) řăćŋă 0 ŋă ćśěţ ćăłăŋšŋżţ ŕőğĺűĺ£ţ ĺ 1 ŋă ŕőğĺűĺ£ţ, ğăŋ£šżţ ăšőňăňĺ Ti. İšő řăśŕřěďěńěŋĺ£, ŕřĺ łőšőřżţ ć ŕőďřěÿěšłě šĺšăŋă ćăłăŋšŋż ŕőğĺűĺĺ: 1) 1(b), 3(d), 6(e) ĺ 8(g); 2) 6(e) ĺ 12(j_2); 3) 6(f) ĺ 12(j_1). Ć 1-ň ĺ 2-ň ćăřĺăŋšăţ ůăśšĳ ćăłăŋśĺľ � ŋăţőďĺšś£ ŋă ňĺŋĺňăńĳŋőň řăśśšő£ŋĺĺ ( √ 2/2)a_{fcc} ďřşč őš ďřşčă.

Ć řěğşńĳšăšě ćőğŋĺłă¿š šěšřă¡ďřĺůěśłĺě, őłšă¡ďřĺůěśłĺě ĺńĺ łşąőőłšă¡ďřĺůěśłĺě łńăśšěřż ĺğ 4, 6 ĺńĺ 12 śőśěďŋĺţ šĺšăŋőćżţ ćăłăŋśĺľ � śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŋăĺąőńěě ćěřő£šěŋ 3-ľ ćăřĺăŋš řăśŕřěďěńěŋĺ£, ŕřĺ łőšőřőň ćăłăŋśĺĺ � ŋăţőď£šś£ ŋă ŋăĺąőńĳÿĺţ řăśśšő£ŋĺ£ţ a_{fcc} ĺ √ 2a_{fcc} ďřşč őš ďřşčă. Ťşŋłűĺ£ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć Ti ć ąăğĺśŋőľ ČŰŁ-řěÿěšłě, řăśśůĺšăŋŋă£ ďń£ ¡šőčő ćăřĺăŋšă řăśŕřěďěńěŋĺ£, ĺňěěš ćĺď N_{Ti}(x_I, y_I, z_I) = x + (η_{10}/6) X j∈k10 cos(k^{(j)}_{10} r)−

−(η_7/18) X j∈k7 cos(k^{(j)}_7 r)+(η_{6(1)}/18) X

j∈k_{6(1)}

cos(k^{(j)}_{6(1)}r)−

−(η_{6(2)}/18) X j∈k_{6(2)}

cos(k^{(j)}_{6(2)}r) + (η_{4(1)}/18)×

× X_{j∈k4(1) cos(k(j)4(1)r) + (η4(2)/18)} X_{j∈k4(2) cos(k(j)4(2)r)−}

−(η_1/18) X j∈k1 cos(k^{(j)}_1 r). (3)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012 7^�

Ĺďěăńĳŋă£ łşąĺůěśłă£ (ŕř. čř. # 221 { P m—3m (P 4/m—32/m) (O^1_h)) şŕőř£ďőůěŋŋă£ ťăğă Ti5�O5� (Ti90�18O90�18) ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă TixOz: as = h3 0 0i_{B1}, bs = h0 3 0i_{B1}, cs = h0 0 3i_{B1}

Ăšőň Ŕőğĺűĺ£ Ăšőňŋżě łőőřďĺŋăšż Ăšőň Ŕőğĺűĺ£ Ăšőňŋżě łőőřďĺŋăšż ĺ ć ĺďěăńĳŋőľ şŕőř£ďő- ĺ ć ĺďěăńĳŋőľ şŕőř£ďőłřăšŋőśšĳ ůěŋŋőľ śšřşłšşřě łřăšŋőśšĳ ůěŋŋőľ śšřşłšşřě x/as y/bs z/cs x/as y/bs z/cs Ti 1 1(b) 1/2 1/2 1/2 O 1 1(a) 0 0 0 Ti 2 3(d) 1/2 0 0 O 2 3(c) 0 1/2 1/2 Ti 3 6(e) 1/6 0 0 O 3 (ćăłăŋśĺ£ �) 6(e) 1/3 0 0 Ti 4 (ćăłăŋśĺ£ �) 6(f) 1/6 1/2 1/2 O 4 6(f) 1/3 1/2 1/2 Ti 5 8(g) 1/6 1/6 1/6 O 5 8(g) 1/3 1/3 1/3 Ti 6 12(h) 1/3 1/2 0 O 6 12(h) 1/6 1/2 0 Ti 7 (ćăłăŋśĺ£ �) 12(j_1) 1/2 1/6 1/6 O 7 (ćăłăŋśĺ£ �) 12(i_1) 0 1/3 1/3 Ti 8 12(j_2) 1/2 1/3 1/3 O 8 12(i_2) 0 1/6 1/6 Ti 9 24(k) 0 1/6 1/3 O 9 24(l) 1/2 1/3 1/6 Ti 10 24(m) 1/3 1/3 1/6 O 10 24(m) 1/6 1/6 1/3

Śőčńăśŋő ăŋăńőčĺůŋőňş řăśůěšş ć ŕőďřěÿěšłě łĺśńőřőďă łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. P m—3m) śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5 ćőğňőęŋż šřĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ś ćăłăŋśĺ-

£ňĺ � ć ŕőğĺűĺ£ţ: 1) 1(a), 3(c), 6(f) ĺ 8(g); 2) 6(e)

ĺ 12(i_1); 3) 6(f) ĺ 12(i_2). Ąőńěě řăćŋőňěřŋőě řăğňěźěŋĺě ćăłăŋśĺľ � ďőśšĺčăěšś£, łőčďă ćăłăŋšŋż şğńż 6(e) ĺ 12(i_1). Ťşŋłűĺ£ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć O ŋă şğńăţ ąăğĺśŋőľ ČŰŁ łĺśńőřőďŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ ś ¡šĺňĺ ćăłăŋšŋżňĺ şğńăňĺ ĺňěěš ćĺď

N_O(x_I, y_I, z_I) = z − (η_{10}/6) X j∈k10 cos(k^{(j)}_{10} r)−

−(η_7/18) X j∈k7 cos(k^{(j)}_7 r) − (η_{6(1)}/18) X

j∈k_{6(1)}

cos(k^{(j)}_{6(1)}r)−

−(η_{6(2)}/18) X j∈k_{6(2)}

cos(k^{(j)}_{6(2)}r) − (η_{4(1)}/18)×

× X_{j∈k4(1) cos(k(j)4(1)r) + (η4(2)/18)} X_{j∈k4(2) cos(k(j)4(2)r)+}

+(η_1/18) X j∈k1 cos(k^{(j)}_1 r). (4)

Łşąĺůěśłă£ (ŕř. čř. P m—3m) śćěřţśšřşłšşřă Ti_5�O_5� (Ti_{90}�_{18}O_{90}�_{18}), ŕőśšřőěŋŋă£ ś şůěšőň ŋăľďěŋŋżţ ťşŋłűĺľ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć šĺšăŋă (3) ĺ łĺśńőřőďă (4), ŕőłăğăŋă ŋă řĺś. 2. Őŋă £ćń£ěšś£ łőňąĺŋăűĺěľ ŋăĺąőńěě ćěřő£šŋżţ řăśŕřěďěńěŋĺľ ăšőňőć šĺšăŋă ĺ łĺśńőřőďă ŕő śćőĺň ŕőďřěÿěšłăň. Ŕőńőęěŋĺě ăšőňőć ĺ ćăłăŋśĺľ ć łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřě Ti_5�O_5� (Ti_{90}�_{18}O_{90}�_{18}) ŕřĺćěďěŋő ć šăąńĺűě.

Řăśůěš ŕőńőęěŋĺ£ śćěřţśšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. P m—3m) śćěřţśšřşłšşřż

Řĺś. 2. Ŕőńőęěŋĺě łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. P m—3m) ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ śćěřţśšřşłšşřż Ti5�O5� (Ti90�18O90�18) ć ąăğĺśŋőľ řěÿěšłě śő śšřşłšşřőľ B1 (NaCl): • { ăšőň šĺšăŋă, ∘ { ăšőň łĺśńőřőďă,

� { ćăłăŋśĺ£ ć ŕőďřěÿěšłě šĺšăŋă, � { ćăłăŋśĺ£ ć

ŕőďřěÿěšłě łĺśńőřőďă

Ti_{90}�_{18}O_{90}�_{18} ć śěůěŋĺĺ (112) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ąăğĺśŋőľ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż ŕőłăğăń, ůšő ŋă łăřšĺŋě ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ćśě 99 ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŋăąń¿ďăěňżţ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ őšřăęěŋĺľ (řĺś. 1c) őďŋőğŋăůŋő ŕřĺŋăďńěęăš ĺňěŋŋő łşąĺůěśłőľ şŕőř£- ďőůěŋŋőľ ťăğě. Ćśě őšřăęěŋĺ£, łőšőřżě ć [13, 15, 16] őŕřěďěń£ńĺśĳ łăł őšřăęěŋĺ£ ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2/m) ťăğż Ti_5O_5 ĺńĺ ďćőľŋĺłőćżě őšřăęěŋĺ£ (śň. řĺś. 1b), ŋă śăňőň ďěńě ŕřĺŋăďńěęăš łşąĺůěśłőľ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğě Ti_5O_5. Ć őąřăšŋőľ řěÿěšłě śőőšŋő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012 ÿěŋĺ£ ňěęďş ĺŋďěłśăňĺ őšřăęěŋĺľ łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. P m—3m) ĺ ňőŋőłńĺŋŋőľ śćěřţśšřşłšşř Ti_5O_5 ĺ ĺŋďěłśăňĺ őšřăęěŋĺľ ąăğĺśŋőľ śšřşłšşřż B1 ĺňě- ¿š ćĺď h^∗_{cub} = 2h^∗_{mon} + l^∗_{mon} = 3h^∗_{B1}, k^∗_{cub} = 3k^∗_{mon} = = 3k^∗_{B1} ĺ l^∗_{cub} = −h^∗_{mon} + l^∗_{mon} = 3l^∗_{B1}.

Ŋă řĺś. 3 ŕőłăğăŋż řăśśůĺšăŋŋżě ŕőńőęěŋĺ£ śšřşłšşřŋżţ ĺ śćěřţśšřşłšşřŋżţ şğńőć ć śěůě-

Řĺś. 3. Ŕőńőęěŋĺě śšřşłšşřŋżţ (•) ĺ śćěřţśšřşłšşřŋżţ (∘) şğńőć ć śěůěŋĺĺ (112) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ČŰŁłřĺśšăńńă ďń£ şŕőř£ďőůěŋŋőčő łşąĺůěśłőčő (ŕř. čř. P m—3m) ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă Ti5�O5� (Ti90�18O90�18) ĺ śţěňă łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ (śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ) ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ğăňěźěŋĺ£ šěšřă¡ďřĺůěśłĺň łńăśšěřőň. Łőŋšşřż śěůěŋĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, łőšőřżě ňőčşš ŋăąń¿- ďăšĳś£ ŕřĺ őąřăğőćăŋĺĺ łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti5O5, őŕĺśăŋż ťşŋłűĺ£ňĺ (5), (6) ś ŕăřăňěšřőň C = 1

ŋĺĺ (112) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ČŰŁ-łřĺśšăńńă ďń£ şŕőř£ďőůěŋŋőčő łşąĺůěśłőčő (ŕř. čř. P m—3m) ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă Ti_5�O_5� (Ti_{90}�_{18}O_{90}�_{18}) ĺ śţěňă łőŋšşřőć ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, łőšőřżě ňőčşš ćőğŋĺłăšĳ ŋă ŋăůăńĳŋżţ śšăďĺ£ţ őąřăğőćăŋĺ£ ¡šőľ śćěřţśšřşłšşřż, őąşśńőćńěŋż ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň ğăňěźěŋĺ£ ĺ śőőšćěšśšćş¿š ŕěřěţőďŋőňş (ňěęďş ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżň ĺ ŕőńŋőśšĳ¿ şŕőř£ďőůěŋŋżň) śőśšő£ŋĺ¿. Ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ğăňěźěŋĺ£ ĺśŕőńĳğőćăńăśĳ łńăśšěřŋă£ ňőďěńĳ ŕěřěţőďŋőčő śőśšő£ŋĺ£ [20, 21] ś šěšřă¡ďřĺůěśłĺň łńăśšěřőň. Ć ¡šőň śńşůăě ŕőćěřţŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ őŕĺśżćăěšś£ şřăćŋěŋĺěň

f(g)f^∗(g) − C = 0, (5) čďě f(g) = 1+exp[iπ(h+k)]+exp[iπ(h+l)]+exp[iπ(k +l)], (6) ă C { ŕăřăňěšř őŕĺśăŋĺ£, ąńĺğłĺľ ł 1. Řăśśůĺšăŋŋżě łőŋšşřż ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, łőšőřżě ňőčşš ŋăąń¿ďăšĳś£ ŋă ŋăůăńĳŋżţ śšăďĺ£ţ őąřăğőćăŋĺ£ łşąĺůěśłőľ ťăğż Ti_5O_5, ŕőńěğŋż ďń£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ ĺďěŋšĺťĺłăűĺĺ őąřăğş¿źěľś£ śćěřţśšřşłšşřż.

Ŕőćőřőšŋőě śŋĺęěŋĺě śĺňňěšřĺĺ ŕřĺ őąřăğőćăŋĺĺ łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5 ć ŋěşŕőř£- ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě šĺšăŋă řăćŋő 2. Ŕőŋĺęěŋĺě šřăŋśń£űĺőŋŋőľ śĺňňěšřĺĺ (şćěńĺůěŋĺě ć řěğşńĳšăšě şŕőř£ďőůěŋĺ£ őąžěňă ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ) řăćŋő 27. Ŕő¡šőňş őąźěě śŋĺęěŋĺě śĺňňěšřĺĺ ŕřĺ őąřăğőćăŋĺĺ ć ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőň ňőŋőőłśĺďě Ti_xO_z łşąĺůěśłőľ (ŕř. čř. P m—3m) śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5 řăćŋő 2 · 27 = 54. Őąřăğőćăŋĺě łşąĺůěśłőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5 ść£ğăŋő ś ĺśłăęěŋĺěň śĺňňěšřĺĺ ŕő őďŋőľ ńĺťÿĺűěćśłőľ ĺ 6 ŋěńĺťÿĺűěćśłĺň ğćěğďăň ĺ ňőęěš ŕřőĺśţőďĺšĳ šőńĳłő łăł ťăğőćżľ ŕěřěţőď ŕěřćőčő řőďă.

Řăąőšă ŕőďďěřęăŋă ŘŤŤĹ (čřăŋšż # 10-03-00023ă ĺ 10-03-00035ă) ĺ Şřăńĳśłĺň őšďěńěŋĺěň ŘĂŊ (ňěęřěčĺőŋăńĳŋżľ ŕřőěłš # 12-Ś-3-1002).

1. Ă. Ĺ. Čşśěć, ŞŤŊ 170, 3 (2000).

2. 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{N.Y.{London, Springer, 2001, 607 p.

3. Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŋěśšěţĺőňěšřĺ£, ąěśŕőř£ďőł, ąńĺęŋĺľ ĺ ďăńĳŋĺľ ŕőř£ďőł ć šćěřďőň šěńě, Ň.: Ťĺğňăšńĺš, 2007, 856 ś.

4. D. Watanabe, J. R. Castles, A. Jostsons, and A. S.

Malin, Nature 210, 934 (1966).

5. D. Watanabe, J. R. Castles, A. Jostsons, and A. S.

Malin, Acta Crystallogr. 23, 307 (1967).

6. D. Watanabe, O. Terasaki, A. Jostsons, and J. R.

Castles, in: The Chemistry of Extended Defects in Non- Metallic Solids (eds. by L. Eyring and M. O. Kee¸e), Amsterdam{London, North-Holland Publ., 1970, p. 238.

7. A. W. Vere and R. E. Smallman, in: Mechanism of Phase Transformations in Crystalline Solids / Proc. Int. Symp. (3{5 July 1968, University of Manchester), London, Institute of Metals, 1969, p. 212.

8. E. Hilti, Naturwissenschaften 55, 130 (1968). 9. E. Hilti and F. Laves, Naturwissenschaften 55, 131 (1968).

10. Ă. Ă. Ćăńěěćă, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ, Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŋěőřčăŋ. ňăšěřĺăńż 37, 716 (2001).

11. Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 74, 96 (2001). 12. J. R. Castles, J. M. Cowley, and A. E. C. Spargo, Acta Crystallogr. A 27, 376 (1971).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012

406 Ă. Ĺ. Čşśěć, Ă. Ă. Ćăńěěćă

13. A. A. Valeeva, A. A. Rempel, M. A. Muller et al., Phys.

Stat. Sol. 224 (b), R1 (2001).

14. Ă. Ă. Ćăńěěćă, Č. Šăŋč, Ă. Ĺ. Čşśěć, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ,

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 77, 28 (2003).

15. Ă. Ă. Ćăńěěćă, Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 79, 579

(2004).

16. Ă. Ă. Ćăńěěćă, Ă. Ĺ. Čşśěć, ŤŠŠ 48, 1598 (2006). 17. Ő. Ć. Łőćăńěć, Ŋěŕřĺćőďĺňżě ĺ ĺŋďşűĺřőćăŋŋżě

ŕřěďśšăćńěŋĺ£ ĺ łőŕřěďśšăćńěŋĺ£ ťěďőřőćśłĺţ čřşŕŕ, Ň.: Ŋăşłă, 1986, 368 ś.

18. International Tables for Crystallography. A. Space Group Symmetry, 5th revised edition (ed. by T. Hanh), Dordrecht (Netherlands), Springer, 2005, 911 p.

19. Ă. Č. Ţăůăšşř£ŋ, Šěőřĺ£ ťăğőćżţ ŕřěćřăźěŋĺľ ĺ śšřşłšşřă šćěřďżţ řăśšćőřőć, Ň.: Ŋăşłă, 1974, 384 ś.

20. R. de Ridder, in: Di¸raction and Imaging Techniques in Material Science, 2^{th} edition (eds. by S. Amelinckx, R. Gevers, and J. von Landuyt), Amsterdam{N.Y.{Oxford, North-Holland Publ., 1978, p. 429.

21. Ă. Ĺ. Čşśěć, ŞŤŊ 176, 717 (2006).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012