Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 79, ćżŕ. 10, ś. 579 { 584 © 2004 č. 25 ňă£

Ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł ĺ ďćőľŋĺłĺ ć şŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě šĺšăŋă

Ă. Ă. Ćăńěěćă, Ă. Ĺ. Čşśěć^{1)}

Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă Şřăńĳśłőčő őšďěńěŋĺ£ ŘĂŊ, 620219 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 5 ăŕřěń£ 2004 č.

Ňěšőďőň ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ĺğşůěŋă śšřşłšşřă őšőęęěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă TiO1.087, śőďěřęăźěčő ňőŋőłńĺŋŋş¿ şŕőř£ďőůěŋŋş¿ ťăğş Ti5O5. Ďĺťřăłűĺőŋŋă£ łăřšĺŋă ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă, ŕőńşůěŋŋă£ ć śěůěŋĺĺ (112)^�_{B1} őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřż B1, ŋăř£ďş ś ŋăąőřőň śšřşłšşřŋżţ, śćěřţśšřşłšşřŋżţ ĺ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ őšřăęěŋĺľ śőďěřęĺš śĺśšěňş ŕńőśłĺţ ďĺťťşğŋżţ ŕőńőś. Ŕőłăğăŋő, ůšő ůăśšĳ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ őšřăęěŋĺľ ćőğŋĺłăěš ć řěğşńĳšăšě ďćőľŋĺłőćăŋĺ£ ňőŋőłńĺŋŋőľ śćěřţśšřşłšşřż ŕő ŕńőśłőśšĺ (−1 − 1 1) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ ťăğż. Ďĺťťşğŋżě łőŋšşřż őţćăšżćă¿š őčřăŋĺůěŋŋżě ŕńőśłĺě őąńăśšĺ őąřăšŋőčő ŕřőśšřăŋśšćă ś ťĺłśĺřőćăŋŋżňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ ćőńŋőćżţ ćěłšőřőć K100 ∼ ±(h + 0.07)k100, K010 ∼ ±(k + 0.07)k010 ĺ K001 ∼ ±(l + 0.07)k001 śšřşłšşřż B1. Ĺţ ŕő£ćńěŋĺě ść£ğăŋő ś ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň śňěźěŋĺ£.

PACS: 61.14.Hg, 61.16.Bg, 61.66.Fn, 61.72.Dd

Ňőŋőőłśĺď šĺšăŋă TiO_y (0.8 < y < 1.25) ćţőďĺš ć čřşŕŕş śĺńĳŋő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ ćŋěďřěŋĺ£ [1] ĺ őšńĺůăěšś£ ŋěőążůŋőľ śšřşłšşřőľ ś ąőńĳÿĺň ůĺśńőň śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ (ŋě ğăŋ£- šżţ ăšőňăňĺ şğńőć łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ) śřăğş ć ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ĺ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłăţ. Ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżľ ňőŋőőłśĺď TiO_y ĺňěěš śšřşłšşřş B1 ĺ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš śőďěřęăŋĺ£ łĺśńőřőďă ćěďěš śěą£ łăł ¡ńěłšřőŋŋżľ ŕřőćőďŋĺł ĺńĺ łăł şğłőźěńěćőľ ŕőńşŕřőćőďŋĺł [2, 3]. Őśŋőćŋőľ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğőľ ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă £ćń£ěšś£ ňőŋőłńĺŋŋă£ (ŕř. čř. C2/m) ťăğă Ti_5O_5 (ĺńĺ Ti_5�O_5�, čďě � ĺ � { śšřşłšşřŋżě ćăłăŋśĺĺ ňěšăńńĺůěśłőľ ĺ ŋěňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšőł) [4]. Őśőąěŋŋőśšĺ śšřşłšşřż ťăğż Ti_5O_5 ďő śĺţ ŕőř ŋě őąž£śŋěŋż ŕőńŋőśšĳ¿. Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ňěšőďőň ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ őąŋăřşęěŋ ĺ ŕřőăŋăńĺğĺřőćăŋ ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł śňěźěŋĺ£ ć ¡šőľ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğě, śřěďĺ ŋăąń¿ďăěňżţ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ őšřăęěŋĺľ ćżďěńěŋż ĺ łőńĺůěśšćěŋŋő ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăŋż ďćőľŋĺłőćżě őšřăęěŋĺ£ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż.

Őąřăğěű ňőŋőőłśĺďă TiO_{1.087} ŕőńşůěŋ ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋżň ćăłşşňŋżň śĺŋšěğőň ĺğ ŕőřőÿłőć Ti ĺ TiO_2. Ďń£ ďőśšĺęěŋĺ£ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ śĺŋšěğĺřőćăŋŋżľ őąřăğěű ğăłăńěŋ őš 1330 ďő 283 K śő śłőřőśšĳ¿ 200 K ś^{−1}. Ĺğňěřěŋŋă£ ŕńőšŋőśšĳ 4.968 č · śň^{−3} őłăğăńăśĳ ŋă 20% ňěŋĳÿě šěőřěšĺůěśłőľ ŕńőšŋőśšĺ 5.962č · śň^{−3}, ćżůĺśńěŋŋőľ ć ŕřěďŕőńőęěŋĺĺ ąěğďěťěłšŋőľ ňěšăńńĺůěśłőľ ŕőďřěÿěšłĺ. Śőŕőśšăćńěŋĺě ĺğňěřěŋŋőľ ĺ šěőřěšĺůěśłőľ ŕńőšŋőśšěľ ďăěš ťőřňşńş Ti_{0.833}O_{0.906}.

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

İšő őğŋăůăěš, ůšő ćăłăŋšŋż 0.167 ćśěţ şğńőć ŕőďřěÿěšłĺ šĺšăŋă ĺ 0.094 ćśěţ şğńőć ŕőďřěÿěšłĺ łĺśńőřőďă.

Şŕőř£ďőůěŋŋżľ ňőŋőőłśĺď šĺšăŋă ążń ŕőńşůěŋ őšęĺčőň ğăłăńěŋŋőčő őąřăğűă ŕřĺ 1330 K ć šěůěŋĺě 3 ů ś ŕőśńěďş¿źĺň ňěďńěŋŋżň őţńăęďěŋĺěň ďő 300 K śő śłőřőśšĳ¿ 10 K · ů^{−1}. Ŕőďřőąŋő ňěšőďĺłă ĺ şśńőćĺ£ ŕőńşůěŋĺ£ ĺ ăššěśšăűĺĺ őąřăğűőć ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőčő ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő ĺ şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă ćő ćśěň ĺŋšěřćăńě śşźěśšćőćăŋĺ£ łşąĺůěśłőľ ťăğż őŕĺśăŋż ć [5]. Řěŋščěŋőćśłă£ ďĺťřăłűĺ£ őšőęęěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă őąŋăřşęĺńă, ůšő ć ŕőńşůěŋŋőň őąřăğűě ŋăř£ďş ś ňőŋőłńĺŋŋőľ (ŕř. čř. C2/m) şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğőľ šĺŕă Ti_5O_5 śőďěřęĺšś£ őłőńő 30% ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă. Łřőňě šőčő, ŋă řěŋščěŋőčřăňňě ć őąńăśšĺ şčńőć 2θ < 36^∘ ŕřĺśşšśšćş¿š ŋěśłőńĳłő ńĺŋĺľ, ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ łőšőřżţ ć 2{3 řăğă ňěŋĳÿě ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ śćěřţśšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ ťăğż Ti_5O_5. İšĺ ńĺŋĺĺ £ćń£¿šś£ ůăśšĳ¿ ŋăąőřă śćěřţśšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ, ŋăąń¿ďăěňőčő ŋă řěŋščěŋőčřăňňě őšőęęěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă TiO_{1.262}. Őŕřěďěńĺšĳ śšřşłšşřş şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż őšőęęěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă TiO_{1.262} ŋě şďăńőśĳ, ŋő şśšăŋőćńěŋő, ůšő ŋăąń¿ďăěňżě ďĺťřăłűĺőŋŋżě őšřăęěŋĺ£ ŋě śőőšćěšśšćş¿š ĺğćěśšŋżň šěšřăčőŋăńĳŋőľ, Ti_4�O_5 [6, 7], ĺ řőňąĺůěśłĺň, Ti_5�O_6 [6] ĺ Ti_2�O_3 [8], ťăğăň łşąĺůěśłőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă.

İńěłšřőŋŋş¿ ďĺťřăłűĺ¿ ĺ ňĺłřőśšřşłšşřş şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă ŋăąń¿ďăńĺ ś ŕőňőźĳ¿ ¡ńěłšřőŋŋőčő ňĺłřőśłőŕă Philips CM-200 ś ÿĺřĺŋőľ ŕşůłă 70 ŋň ĺ ďńĺŋőľ ćőńŋż λ = 0.00251 ŋň. Ňěšőďĺłă ŕőďčőšőćłĺ őąřăğűőć őŕĺśăŋă ć [9]. Şčőń

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 9 { 10 2004 579 6^�

Řĺś.1. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ (a) ďĺťřăłűĺőŋŋă£ łăřšĺŋă şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőłńĺŋŋőčő (ŕř. čř. C2/m) ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă TiO1.087 ĺ śţěňă (b) ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋż: 1 { śšřşłšşřŋżě őšřăęěŋĺ£ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ řěÿěšłĺ B1 ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă, 2 { śćěřţśšřşłšşřŋżě őšřăęěŋĺ£ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ňőŋőłńĺŋŋőľ ťăğż Ti5O5, 3 { ďćőľŋĺłőćżě őšřăęěŋĺ£ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ňőŋőłńĺŋŋőľ ťăğż Ti5O5, 4 { őšřăęěŋĺ£, łőšőřżě ŋě şďăńőśĳ ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăšĳ, ćőğňőęŋő ŕřĺŋăďńěęăš ŋěĺğćěśšŋőľ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğě; ďĺťťşğŋżě ŕőńőśż, ŕăřăńńěńĳŋżě ŋăŕřăćńěŋĺ£ň [0 2 − 1]^�_{B1} ĺ [2 0 − 1]^�_{B1}, ŕőłăğăŋż śŕńőÿŋőľ ńĺŋĺěľ (śńăąő ćĺďĺňżě ŕőńőśż ŕőłăğăŋż ŕşŋłšĺřőň). Őśĳ ğőŋż ňăšřĺűż [1 1 2]^�_{B1} ≡ [0 1 1]^�_{C2/m}. Ŋă śţěňě ďń£ őřĺěŋšăűĺĺ şłăğăŋż ĺŋďěłśż ŋěśłőńĳłĺţ śšřşłšşřŋżţ ĺ śćěřţśšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ

řăğćőřőšă ňĺłřőďĺťřăłűĺĺ őšŋőśĺšěńĳŋő ĺğőąřăęěŋĺľ ś ćżśőłĺň ăšőňŋżň řăğřěÿěŋĺěň ążń řăćěŋ ŋşń¿. Ăŕěřšşřă ćłń¿ůăńă śšřşłšşřŋżě ŕ£šŋă [1 1 1]^∗_{B1} ĺ [2 2 0]^∗_{B1}. Śćěšńőŕőńĳŋőě ĺğőąřăęěŋĺě śŋĺňăńőśĳ ć űěŋšřăńĳŋőň ŕ£šŋě [0 0 0]^∗_{B1}, ă šěňŋőŕőńĳŋőě { ć řěťńěłśě [1 1 1]^∗_{B1}. Łőŋśšăŋšă ŕřĺąőřă śőśšăćń£ńă Lλ = = 2.33 ∼ 2.51 ňň · ŋň, čďě L { ďńĺŋă łăňěřż.

Řăŋěě [9 { 11] ŋă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě şŕőř£- ďőůěŋŋőčő ňőŋőłńĺŋŋőčő (ŕř. čř. C2/m) ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă Ti_5O_5 ŋăř£ďş śő śšřşłšşřŋżňĺ ĺ śćěřţśšřşłšşřŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ ążńĺ őąŋăřşęěŋż ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě řěťńěłśż. Ăćšőřż [9, 11] ŕřěďŕőńőęĺńĺ, ůšő ¡šő ďćőľŋĺłőćżě řěťńěłśż, ŋő ŋě ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăńĺ ĺţ. Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŕřőćěďěŋă łőńĺůěśšćěŋŋă£ ĺďěŋšĺťĺłăűĺ£ ŋăąń¿ďăěňżţ őšřăęěŋĺľ.

Ŋă řĺś.1a ŕřěďśšăćńěŋă łăřšĺŋă ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőłńĺŋŋőčő (ŕř. čř. C2/m) ňőŋőőłśĺďă TiO_{1.087}, čďě ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě řěťńěłśż ŋăąń¿ďă¿šś£ ŋăĺąőńěě ůěšłő. Ŋőřňăńĳ ł ŕńőśłőśšĺ řĺśşŋłă, £ćń£¿źă£ś£ őśĳ¿ ğőŋż ňăšřĺűż, śőőšćěšśšćşěš ŋăŕřăćńěŋĺ¿ [0 1 1]^∗_{C2/m} ≡ [1 1 2]^∗_{B1} őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ. Ďĺťřăłűĺőŋŋă£ łăřšĺŋă śőďěřęĺš ąőńĳÿş¿ ĺ řăğŋőőąřăğŋş¿ ĺŋťőřňăűĺ¿: łřőňě 124 ŕ£šěŋ řăğŋőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ŋă ŋěľ ŕřĺśşšśšćşěš śĺśšěňă śńăążţ ďĺťťşğŋżţ ŕőńőś, ŕăřăńńěńĳŋżţ ŋăŕřăćńěŋĺ£ň [0 2 − 1]^∗_{B1} ĺ [2 0 − 1]^∗_{B1} ĺ śńěčłă śňěźěŋŋżţ őšŋőśĺšěńĳŋő śšřşłšşřŋżţ şğńőć. Ŋĺ őďŋă ĺğ ŕőńőś ŋě ŕřőţőďĺš ůěřěğ şğěń [0 0 0]^∗_{B1}. Ŋăř£ďş śő śšřşłšşřŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ (28 ŕ£šěŋ ś ąőńĳÿőľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ¿) ćĺďŋż ňěŋěě ĺŋšěŋśĺćŋżě śćěřţśšřşłšşřŋżě řěťńěłśż ĺ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě őšřăęěŋĺ£, łőšőřżě ňőčşš ążšĳ ść£ğăŋż ś ŋăńĺůĺěň ć őąřăğűě ďćőľŋĺłőć. Ć śńşůăě ďćőľŋőľ ďĺťřăłűĺĺ, ŕőňĺňő ŕěřćĺůŋżţ, ňőčşš ŋăąń¿ďăšĳś£ šăłęě ćšőřĺůŋżě ďćőľŋĺłőćżě őšřăęěŋĺ£. Ŕř£ňżň ŕőďšćěřęďěŋĺěň ŋăńĺůĺ£ ďćőľŋĺłőć ć ĺğşůěŋŋőň őąřăğűě £ćń£¿šś£ ňĺłřőťőšőčřăťĺĺ, ŕőńşůěŋŋżě ňěšőďőň ŕřőśćěůĺćă¿źěľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ: ć ůăśšŋőśšĺ, ŋă řĺś.2 őšůěšńĺćő ćĺďŋż ŕ£šĳ ďćőľŋĺłőć ć ťőřňě ćżš£ŋşšżţ ŕř£ňőşčőńĳŋĺłőć. Řăśśňőšřĺň śŋăůăńă řăğďěńěŋĺě őšřăęěŋĺľ ŋă śšřşłšşřŋżě, śćěřţśšřşłšşřŋżě ĺ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě. Ďń£ şďőąśšćă ăŋăńĺğă ŋă řĺś.1b ŕőłăğăŋă śţěňă ŋăąń¿ďăěňőľ ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋż.

Řăśśšő£ŋĺ£ R_{hkl} őš űěŋšřăńĳŋőčő ŕ£šŋă [0 0 0]^∗_{B1} ďő ąńĺęăľÿĺţ śšřşłšşřŋżţ ŕ£šěŋ [h k l]^∗_{B1}, řăśŕőńőęěŋŋżţ ŕőď şčńőň 90^∘, śőśšăćń£¿š 9.75 ĺ 15.90 ŋň. Ğăňěšĺň, ůšő śőőšŋőÿěŋĺě řăśśšő£ŋĺľ ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ śšřşłšşřŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ, řăśŕőńőęěŋŋżňĺ ć ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋżţ ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ [−1 1 0] ĺ [1 1 − 1], řăćŋő ∼ 1.63 ∼= (2 √ 2)/ √ 3, šő ěśšĳ śőőšćěšśšćşěš śőőšŋőÿěŋĺ¿, ţăřăłšěřŋőňş ďń£ śěůěŋĺ£ (1 1 2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ łřĺśšăńńőć ś ČŰŁ řěÿěšłőľ. İšő ďőŕőńŋĺšěńĳŋő ŕőďšćěřęďăěš, ůšő ŋăąń¿-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 9 { 10 2004

Řĺś.2. Ňĺłřőťőšőčřăťĺĺ őąřăğűă TiO1.087, ŕőńşůěŋŋżě ňěšőďőň ŕřőśćěůĺćă¿źěľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ (şćěńĺůěŋĺě ć 115000 řăğ). Ćżš£ŋşšżě ŕř£ňőşčőńĳŋĺłĺ ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ ďćőľŋĺłĺ: ďćőľŋĺł ś ÿĺřőłĺňĺ ¡łśšĺŋłűĺőŋŋżňĺ łőŋšşřăňĺ (śŕřăćă ĺ ůşšĳ ćżÿě śěřěďĺŋż řĺśşŋłă) ĺňěěš ąőńĳÿőľ şčőń ğăńěčăŋĺ£ ∼ 90ffi, őśšăńĳŋżě ďćőľŋĺłĺ ĺňě¿š şğłĺě ¡łśšĺŋłűĺőŋŋżě łőŋšşřż ĺ ŕřĺŋăďńěęăš ćšőřőňş śěňěľśšćş

ďăěšś£ ďĺťřăłűĺőŋŋă£ łăřšĺŋă ĺňěŋŋő ¡šőľ ŕńőśłőśšĺ őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ. Ňěęŕńőśłőśšŋżě řăśśšő£ŋĺ£ d_{hkl} = Lλ/R_{hkl} , ćżůĺśńěŋŋżě ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň łőŋśšăŋšż ŕřĺąőřă Lλ = 2.33 ∼ 2.51 ňň · ŋň, řăćŋż 0.238±0.012 ĺ 0.147±0.007 ŋň ĺ śőőšćěšśšćş¿š őšřăęěŋĺ£ň [1 1 − 1]^∗_{B1} ĺ [−2 2 0]^∗_{B1} ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ ťăğż. Řăśůěš ŕőńőęěŋĺ£ śćěřţśšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ ć śěůěŋĺĺ őąřăšŋőčő ŕřőśšřăŋśšćă, śőďěřęăźěň ďăŋŋżě řěťńěłśż ąăğĺśŋőľ ťăğż, ŕőğćőńĺń śőŕőśšăćĺšĳ ĺţ śő śćěřţśšřşłšşřŋżňĺ ŕ£šŋăňĺ [2 1 −1]^∗_{C2/m} ĺ [−2 2 −2]^∗_{C2/m}, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŋă śţěňě ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋż (řĺś.1b) ďń£ ńşůÿěľ őřĺěŋšăűĺĺ şłăğăŋż ĺŋďěłśż ŋěłőšőřżţ ŋăąń¿ďăěňżţ śšřşłšşřŋżţ ĺ śćěřţśšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ. Ĺğ ăŋăńĺğă £śŋő, ůšő ŋă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě ŋăř£ďş ś 28 śšřşłšşřŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ ŕřĺśşšśšćş¿š 57 śćěřţśšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ.

Ěśńĺ řăğďěńěŋĺě śšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ ąăğĺśŋőľ ťăğż šĺŕă B1 ĺ śćěřţśšřşłšşřŋżţ őšřăęěŋĺľ ňőŋőłńĺŋŋőľ ťăğż £ćń£ěšś£ ďőśšăšőůŋő šřĺćĺăńĳŋőľ ğăďăůěľ, šő ďń£ ĺďěŋšĺťĺłăűĺĺ őśšăćÿĺţś£ 39 ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ őšřăęěŋĺľ ążńĺ ŕřőćěďěŋż śŕěűĺăńĳŋżě řăśůěšż. Ŕřĺ ¡šőň ążńĺ şůšěŋż řěğşńĳšăšż ŕřőśćěůĺćă¿źěľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ (řĺś.2): śşď£ ŕő ¡łśšĺŋłűĺőŋŋżň łőŋšşřăň, ŋăąń¿ďăěňżě ŋă ťőšőčřăťĺĺ ďćőľŋĺłĺ ŕřĺŋăďńěęăš ďćşň śěňěľśšćăň. Ł ŕěřćőňş śěňěľśšćş őšŋőśĺšś£ ďćőľŋĺł, řăśŕőńőęěŋŋżľ śŕřăćă ĺ ůşšĳ ćżÿě śěřěďĺŋż řĺś.2 ĺ őłăľňńěŋŋżľ ÿĺřőłĺňĺ łőŋšşřŋżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ; őśšăńĳŋżě ďćőľŋĺłĺ ŕřĺŋăďńěęăš ćšőřőňş śěňěľśšćş. Şčńż řăğćőřőšă ňěęďş ďćőľŋĺłăňĺ řăćŋż ∼ 67−68^∘. Ďń£ ČŰŁ łřĺśšăńńőć ŕřĺ ďćőľŋĺłőćăŋĺĺ ŕő ŕńőśłőśš£ň śěňěľśšćă (1 1 1) šăłőľ şčőń řăğćőřőšă (∼ 67.8^∘) ňőęěš ŋăąń¿ďăšĳś£, ěśńĺ őśĳ ğőŋż ňăšřĺűż ĺňěěš ŋăŕřăćńěŋĺě [1 1 2] [12]. Ŋăĺąőńěě ćěřő£šŋőľ ŕřĺůĺŋőľ ŋăńĺůĺ£ ¡łśšĺŋłűĺőŋŋőčő łőŋšşřă £ćń£ěšś£ šő, ůšő ŕńőśłőśšĳ ğăńěčăŋĺ£ ďćőľŋĺłőć ŋăţőďĺšś£ ŕőď ŋěłőšőřżň şčńőň ł ŕőćěřţŋőśšĺ řăśśňăšřĺćăěňőčő őąřăğűă (ťőńĳčĺ). Şčőń ğăńěčăŋĺ£ φ ňőęŋő ŋăľšĺ łăł şčőń ňěęďş őśĳ¿ ğőŋż ňăšřĺűż [1 1 2] ĺ ŋőřňăńĳ¿ ł ŕńőśłőśšĺ ďćőľŋĺłőćăŋĺ£. Ďń£ ŕńőśłőśšĺ ďćőľŋĺłőćăŋĺ£ (1 1 1) şčőń φ ≈ 19.5^∘, ďń£ ŕńőśłőśšěľ (−1 1 1) ĺ (1 − 1 1) φ ≈ 61.9^∘, ă ć śńşůăě ŕńőśłőśšĺ (−1 −1 1) şčőń ğăńěčăŋĺ£ řăćěŋ 90^∘. İłśšĺŋłűĺőŋŋżě łőŋšşřż ďćőľŋĺłă ŕěřćőčő śěňěľśšćă ďőśšăšőůŋő ÿĺřőłĺě, ŕő- ¡šőňş şčőń ěčő ğăńěčăŋĺ£ ąńĺğőł ł 90^∘. Ś şůěšőň ¡šőľ ŕřěďćăřĺšěńĳŋőľ őűěŋłĺ ňőęŋő śůĺšăšĳ, ůšő ďćőľŋĺłőćăŋĺě őśşźěśšćń£ěšś£, śłőřěě ćśěčő, ŕő ŕńőśłőśšĺ (−1 − 1 1).

Ĺğ ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋż (řĺś.1) £śŋő, ůšő ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě őšřăęěŋĺ£ ŋě £ćń£¿šś£ ŕěřćĺůŋżňĺ ďćőľŋĺłőćżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ ťăğż, šăł łăł ć śěůěŋĺĺ (1 1 2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ŕřĺ ďćőľŋĺłőćăŋĺĺ ČŰŁ łřĺśšăńńă ŕő ń¿ąőľ ĺğ ŕńőśłőśšěľ śěňěľśšćă (1 1 1) ćśě ďćőľŋĺłőćżě őšřăęěŋĺ£ śőćŕăďă¿š ś ŋěłőšőřżňĺ śšřşłšşřŋżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ. Ć őąśşęďăěňőň śńşůăě šăłőčő śőćŕăďěŋĺ£ ŋěš, ŕő¡šőňş šě ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě őšřăęěŋĺ£, łőšőřżě £ćń£¿šś£ ďćőľŋĺłőćżňĺ, ść£ğăŋż ś şŕőř£ďőůěŋŋőľ ňőŋőłńĺŋŋőľ ťăğőľ.

Ďń£ ĺŋďĺűĺřőćăŋĺ£ ďćőľŋĺłőćżţ řěťńěłśőć ĺŋďěłśż ćśěţ őšřăęěŋĺľ ŕřěďśšăćĺńĺ ć łşąĺůěśłĺţ łőőřďĺŋăšăţ. Ć ¡šőň śńşůăě ŕřĺ ďćőľŋĺłőćăŋĺĺ ŕő ŕńőśłőśšĺ (p_1 p_2 p_3) ĺŋďěłśż ďćőľŋĺłőć h^∗_{tw1} h^∗_{tw2} h^∗_{tw3}) ĺ ňăšřĺůŋżţ řěťńěłśőć (h^∗_1 h^∗_2 h^∗_3) ść£ğăŋż ťőřňşńőľ

h^∗_{tw i} = p_i [( 2 3∑ i=1 p_ih^∗_i ) −p_ih^∗_i ] − h^∗_i [(_3 ∑ i=1 p^2_i ) − p^2_i ]

3∑ i=1 p^2_i ,

(1) Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 9 { 10 2004 ć łőšőřőľ ďń£ śőłřăźěŋĺ£ ğăŕĺśĺ ĺśŕőńĳğőćăŋż őąőğŋăůěŋĺ£ h^∗_1 ≡ h^∗_{cub}, h^∗_2 ≡ k^∗_{cub} ĺ h^∗_3 ≡ l^∗_{cub}. Ğăňěšĺň, ůšő ťőřňşńă (1) ĺŋćăřĺăŋšă őšŋőśĺšěńĳŋő ğăňěŋż h^∗_{tw i} ŋă h^∗_i , ĺ ś ěě ŕőňőźĳ¿ ňőęŋő ŋăľšĺ ĺŋďěłśż ďćőľŋĺłőćżţ őšřăęěŋĺľ ďń£ ğăďăŋŋżţ ňăšřĺůŋżţ řěťńěłśőć ĺńĺ ęě ĺŋďěłśż ňăšřĺůŋżţ řěťńěłśőć ďń£ ŕřěďŕőńăčăěňżţ ďćőľŋĺłőćżţ őšřăęěŋĺľ. Ŕěřěţőď ć őąřăšŋőľ řěÿěšłě őš ŋăľďěŋŋżţ łşąĺůěśłĺţ ĺŋďěłśőć ł ňőŋőłńĺŋŋżň őŕĺśżćăěšś£ śńěďş¿źĺňĺ śőőšŋőÿěŋĺ£ňĺ: h^∗_{mon} = h^∗_{cub} − l^∗_{cub}, k^∗_{mon} = k^∗_{cub} ĺ l^∗_{mon} = h^∗_{cub} + 2l^∗_{cub} (ăŋăńőčĺůŋżě śőőšŋőÿěŋĺ£ ňěęďş ňőŋőłńĺŋŋżňĺ ĺ łşąĺůěśłĺňĺ łőőřďĺŋăšăňĺ şğńőć ŕř£ňőľ řěÿěšłĺ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż Ti_5O_5 ĺňě¿š ćĺď h_{mon} = (2h_{cub} − l_{cub})/3, k_{mon} = k_{cub} ĺ l_{mon} = = (h_{cub} + l_{cub})/3).

Ć ŕřőćěďěŋŋőň řăśůěšě ążńă şůšěŋă ćőğňőęŋőśšĳ ďćőľŋĺłőćăŋĺ£ ŕő ń¿ąőľ ĺğ ŕńőśłőśšěľ (1 1 1), (−1 1 1), (1 −1 1) ĺ (−1 −1 1) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ łřĺśšăńńă śő śšřşłšşřőľ B1. Řăśůěš ŕőłăğăń, ůšő 23 ĺğ 39 ŋăąń¿ďăěňżţ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ őšřăęěŋĺľ £ćń£¿šś£ ŕěřćĺůŋżňĺ ďćőľŋĺłőćżňĺ őšřăęěŋĺ£ňĺ şŕőř£- ďőůěŋŋőľ ňőŋőłńĺŋŋőľ ťăğż Ti_5O_5, ŕřĺůěň ďćőľŋĺłőćăŋĺě ŕřőĺśţőďĺš ŕő ŕńőśłőśšĺ (−1 − 1 1); ćšőřĺůŋőě ďćőľŋĺłőćăŋĺě őšśşšśšćşěš. Ÿěśšŋăďűăšĳ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ őšřăęěŋĺľ, łőšőřżě ŋě şďăńőśĳ ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăšĳ (řĺś.1b), ŕřĺŋăďńěęăš, śłőřěě ćśěčő, ěźě őďŋőľ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğě, őŕřěďěńĺšĳ łőšőřş¿ ŋă őśŋőćě ĺňě¿źĺţś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ ŕőłă ŋě şďăńőśĳ.

Őśőąěŋŋőśšĳ¿ ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋż (řĺś.1a) £ćń£ěšś£ ŋăąń¿ďăěňőě ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě ć ćĺďě śĺśšěňż ŕńőśłĺţ śńăążţ ďĺťťşğŋżţ ŕőńőś, ŕăřăńńěńĳŋżţ ŋăŕřăćńěŋĺ£ň [0 2 − 1] ĺ [2 0 − 1] ĺ śňěźěŋŋżţ őšŋőśĺšěńĳŋő śšřşłšşřŋżţ şğńőć ć ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ ±[−1 5 − 2] ĺ ±[5 − 1 − 2], śőőšćěšśšćěŋŋő. Őŕřěďěńĺň ćěńĺůĺŋş śňěźěŋĺ£ δ ďĺťťşğŋżţ ŕőńőś ůěřěğ ďńĺŋş ćěłšőřă [1 0 0]^∗_{B1} őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ. Ć ăŋăńĺğĺřşěňőľ ŕńőśłőśšĺ (1 1 2)^∗_{B1} ďĺťťşğŋżě ŕőńőśż őąřăğş¿š śĺśšěňş čěőňěšřĺůěśłĺ ŕőďőąŋżţ ĺ łőŋűěŋšřĺůěśłĺ řăśŕőńőęěŋŋżţ őłőńő ŕěřćĺůŋőčő ŕ£šŋă [0 0 0] ŕőńŋőśšĳ¿ ĺńĺ ůăśšĺůŋő ğăňłŋşšżţ řőňąĺůěśłĺţ łőŋšşřőć. Ěśńĺ ąż ŕőńőśż ŕřőţőďĺńĺ ůěřěğ śšřşłšşřŋżě şğńż (ćłń¿ůă£ ğăŕřěźěŋŋżě şğńż šĺŕă [−1 1 0], [1 − 1 0] ĺ š.ď.), šő őšŋőÿěŋĺě ďńĺŋ ąőńĳÿőľ ĺ ňăńőľ ďĺăčőŋăńěľ D/d ń¿ąőčő řőňąă ążńő ąż řăćŋő √ 3/ √ 2. İšő ęě őšŋőÿěŋĺě D/d = (3/2)^{1/2} śőţřăŋ£ěšś£ ŕřĺ őďĺŋăłőćőľ ćěńĺůĺŋě śňěźěŋĺľ ć ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ ±[1 0 0], [0 1 0] ĺ ±[0 0 1] őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ. Ěśńĺ śňěźěŋĺě ĺňěěšś£ šőńĳłő ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ ±[0 0 1], šő D/d > (3/2)^{1/2} ĺ ďĺăčőŋăńĺ ďĺťťşğŋőčő łőŋšşřă śőćŕăďă¿š ś ŋăŕřăćńěŋĺ£ňĺ [1 1 − 1] ĺ [1 − 1 0]. Ŕřĺ śňěźěŋĺĺ ŕőńőś šőńĳłő ć ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ ±[1 0 0] ĺ ±[0 1 0] őšŋőÿěŋĺě D/d < (3/2)^{1/2}; ěśńĺ ćěńĺůĺŋă śňěźěŋĺľ őďĺŋăłőćă, šő ňăńă£ ďĺăčőŋăńĳ ďĺťťşğŋőčő łőŋšşřă śőćŕăďăěš ś ŋăŕřăćńěŋĺěň [1 − 1 0]. Ěśńĺ ďĺťťşğŋżě ŕőńőśż śňěźěŋż šőńĳłő ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ ±[1 0 0] ĺńĺ ±[0 1 0], šő ďĺăčőŋăńĺ ďĺťťşğŋőčő łőŋšşřă ŋě śőćŕăďă¿š ś ŋăŕřăćńěŋĺ£ňĺ [1 1 − 1], [1 − 1 0] ĺ D/d ≠ (3/2)^{1/2}. Ć řăśśňăšřĺćăěňőň śńşůăě őšŋőÿěŋĺě ďĺăčőŋăńěľ ŋăąń¿ďăěňżţ ďĺťťşğŋżţ łőŋšşřőć ∼ (3/2)^{1/2}, ĺ ĺţ ďĺăčőŋăńĺ śőćŕăďă¿š ś ŋăŕřăćńěŋĺ£ňĺ [1 1 −1] ĺ [1 −1 0]. İšő őğŋăůăěš, ůšő ć šřěţňěřŋőľ őąřăšŋőľ řěÿěšłě ąńĺęăľÿĺľ ł şğńş [0 0 0] ďĺťťşğŋżľ łőŋšşř ĺňěěš ťőřňş łşąă, śšěŋłăňĺ łőšőřőčő £ćń£¿šś£ ďĺťťşğŋżě ŕńőśłőśšĺ, śňěźěŋŋżě őš ¡šőčő şğńă ŋă őďĺŋăłőćş¿ ćěńĺůĺŋş δ_{100, 010, 001} = ´|k_{100, 010, 001}| ć ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ ±[1 0 0], ±[0 1 0] ĺ ±[0 0 1] (k_{100} = [1 0 0], k_{010} = [0 1 0], k_{001} = [0 0 1] ĺ |k_{100}| = |k_{010}| = |k_{001}|). Ůĺśńěŋŋżľ ăŋăńĺğ ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋż (řĺś.1a) ŕőłăğăń, ůšő ćěńĺůĺŋă őšŋőśĺšěńĳŋőčő śňěźěŋĺ£ ´ řăćŋă ∼ 0.07. Šăłĺň őąřăğőň, ŕőńőęěŋĺě ŕńőśłĺţ ďĺťťşğŋżţ őąńăśšěľ ć őąřăšŋőň ŕřőśšřăŋśšćě ňőęŋő ğăďăšĳ ćěłšőřăňĺ K_{100} = ±(k_{h00} + ´k_{100}) = ±(h + ´)k_{100}, K_{010} = ±(k_{0k0} + ´k_{010}) = ±(k + ´)k_{010} ĺ K_{001} = ±(k_{00l} + 0.07k_{001}) = ±(l + ´)k_{001}, ŋőřňăńĳŋżňĺ ł śőőšćěšśšćş¿źĺň ďĺťťşğŋżň ŕńőśłőśš£ň.

Śőčńăśŋő [13], ŕěřĺőďĺůěśłĺě ďĺťťşğŋżě ¡ťťěłšż, ŋě ŕřőţőď£źĺě ůěřěğ şğńż őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ąăğĺśŋőľ łşąĺůěśłőľ ťăğż, ňőčşš ążšĳ ść£ğăŋż ś ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň ğăňěźěŋĺ£. Őďŋăłő ŋăąń¿ďăěňőě ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě őšńĺůăěšś£ őš ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, ţăřăłšěřŋőčő ďń£ ąőńĳÿĺŋśšćă ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ łăřąĺďőć ĺ ŋĺšřĺďőć MX_y (MX_y�_{1−y}) ś ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň ğăňěźěŋĺ£ ć řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŋěňěšăńńĺůěśłĺţ ăšőňőć X ĺ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ �. Šăł, ć řăąőšě [14] ŕřĺ ĺğşůěŋĺĺ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżţ łşąĺůěśłĺţ ňőŋőőłśĺďőć šĺšăŋă TiO_{1.00}, TiO_{1.19} ĺ TiO_{1.25} ňěšőďőň ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ążńő őąŋăřşęěŋő ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě, šĺŕĺůŋőě ďń£ ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ğăňěźěŋĺ£ ĺ ŋě ŕőţőęěě ŋă őąśşęďăěňş¿ ďĺťřăłűĺőŋŋş¿ łăřšĺŋş. Ěďĺŋśšćěŋŋă£ śţőďŋă£ ďěšăńĳ { ŋă ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě śěůěŋĺ£ (1 1 0) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ őąřăğűă TiO_{1.00} ŕřĺśşšśšćş¿š ŕńőśłĺě ďĺťťşğŋżě ¡ťťěłšż, ŕăřăńńěńĳŋżě ŋăŕřăćńěŋĺ¿ [1 1 0]. Őďŋăłő ¡šĺ ¡ťťěłšż £ćń£¿šś£ ŋě ŕřőš£- ęěŋŋżňĺ, ă ńőłăńĳŋżňĺ; łřőňě šőčő, ĺğ śřăćŋěŋĺ£ ăŋăńőčĺůŋżţ ďĺťřăłűĺőŋŋżţ łăřšĺŋ ďń£ TiO_{1.25} ĺ TiO_{1.19} £śŋő, ůšő ńőłăńĳŋżě ŕńőśłĺě ďĺťťşğŋżě ¡ťťěłšż £ćń£¿šś£ ćżřőęďěŋŋżňĺ śťěřĺůěśłĺňĺ ¡ťťěłšăňĺ. Ăćšőřż [14] ŕřěďŕőńőęĺńĺ, ůšő ňőŋőőłśĺď šĺšăŋă ĺňěěš ćżśőłş¿ ¡ńěłšřőŋŋş¿ ŕřőćőďĺňőśšĳ ĺ, ŕő ăŋăńőčĺĺ ś ňěšăńńĺůěśłĺňĺ śŕńăćăňĺ, őąž£śŋĺńĺ ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě ćőğŋĺłŋőćěŋĺěň ć łřĺśšăń-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 9 { 10 2004 ńě łőŋűěŋšřăűĺőŋŋżţ ćőńŋ ĺńĺ ćőńŋ śňěźěŋĺ£, ćőńŋőćżě ćěłšőřż łőšőřżţ śőőšćěšśšćş¿š ŕńőśłĺň ĺńĺ űĺńĺŋďřĺůěśłĺň şůăśšłăň ŕőćěřţŋőśšĺ Ťěřňĺ. Ŋő ŕřěďŕőńőęěŋĺě ő ćżśőłőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕřőćőďĺňőśšĺ ŕřőšĺćőřěůĺš ¡łśŕěřĺňěŋšş: ĺğ śŕěłšřőć šőřňőğŋőčő ĺğńşůěŋĺ£ [15], ĺğ ďăŋŋżţ ŕő őŕšĺůěśłőľ ŕřőćőďĺňőśšĺ [16] śńěďşěš, ůšő ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň TiO_y ĺňěěšś£ ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ. Ŋăńĺůĺě źěńĺ ňěęďş O2pĺ Ti3d-ŕőńőśăňĺ ¡ńěłšřőŋŋő-¡ŋěřčěšĺůěśłőčő śŕěłšřă TiO_y śńěďşěš ĺğ řăśůěšőć [17]. Śőčńăśŋő [2, 3], ŋěşŕőř£ďőůěŋŋżě ňőŋőőłśĺďż TiO_y ś y > 1.08 £ćń£¿šś£ şğłőźěńěćżňĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ ś ÿĺřĺŋőľ źěńĺ ďő 0.17 ¡Ć ĺ šőńĳłő ŕřĺ y < 1.07 ĺňě¿š ŋĺğłş¿ ¡ńěłšřőŋŋş¿ ŕřőćőďĺňőśšĳ.

Ć ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ MX_y ś ąăğĺśŋőľ śšřşłšşřőľ B1 ć śńşůăě ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ğăňěźěŋĺ£ ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě ňőęŋő őŕĺśăšĳ ŕřĺąńĺęěŋŋőľ łńăśšěřŋőľ ňőďěńĳ¿ ŕěřěţőďŋőčő śőśšő- £ŋĺ£ [18 { 23]. Ŕőď ŕěřěţőďŋżň śőśšő£ŋĺěň ŕőŋĺňăěšś£ śőśšő£ŋĺě łřĺśšăńńă ŕřĺ šěňŕěřăšşřě, łőšőřă£ ŋěňŋőčő ćżÿě šěňŕěřăšşřż ŕěřěţőďă ąěśŕőř£ďőłŕőř£ďőł, šő ěśšĳ śőśšő£ŋĺě, łőčďă ć řăśŕőńőęěŋĺĺ ăšőňőć ĺňěěšś£ ąńĺęŋĺľ ŕőř£ďőł, ŋő ďăńĳŋĺľ ŕőř£ďőł ěźě ŋě ćőğŋĺł. Ć ¡šőľ ňőďěńĺ ďń£ őŕĺśăŋĺ£ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć őąřăšŋőň ŕřőśšřăŋśšćě ĺśŕőńĳğş¿š łşąĺůěśłĺľ, őłšă¡ďřĺůěśłĺľ ĺńĺ šěšřă¡ďřĺůěśłĺľ łńăśšěřż (ĺńĺ ĺţ śőůěšăŋĺě), ćśě ĺńĺ ůăśšĳ şğńőć łőšőřżţ ğăŋ£šż ăšőňăňĺ X. Ďń£ őłšă¡ďřĺůěśłőčő łńăśšěřă ć ŕřőśšěľÿěň śńşůăě [18, 23] ŕőćěřţŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě- £ŋĺ£ őŕĺśżćăěšś£ ćżřăęěŋĺěň cos(πh) + cos(πk) + + cos(πl) = 0, ă ć ąőńěě šőůŋőľ ňőďěńĺ [23] ăŋăńőčĺůŋőě ćżřăęěŋĺě ĺňěěš ćĺď cos(πh)+cos(πk)+cos(πl)+ + γ cos(πh) cos(πk) cos(πl) = 0, čďě γ { ŋěłőšőřă£ ŕőśšő£ŋŋă£, ğăćĺś£źă£ őš śőśšăćă śőěďĺŋěŋĺ£. Ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőě řăśŕřěďěńěŋĺě ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ć ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň TiO_y, őąŋăřşęěŋŋőě ć [14], šăłęě şďăńőśĳ őŕĺśăšĳ ć ňőďěńĺ ŕěřěţőďŋőčő śőśšő£ŋĺ£, ĺśŕőńĳğş£ łńăśšěř ć ťőřňě šěšřă¡ďřă. Ďń£ ĺŋšěřćăńă śőśšăćőć TiO_y (1.05 ≤ y ≤ 1.25) ¡šő śďěńăńĺ ăćšőřż [21]. Ć śńşůăě šěšřă¡ďřĺůěśłőčő łńăśšěřă ŕőćěřţŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ őŕĺśżćăěšś£ şřăćŋěŋĺěň f(g)f^∗(g) − μ = 0, čďě f(g) = 1 + exp[iπ(h + k)] + +exp[iπ(h+l)]+exp[iπ(k+l)] ĺ μ { ŕăřăňěšř őŕĺśăŋĺ£, ąńĺğłĺľ ł ěďĺŋĺűě.

Ćżŕőńŋěŋŋżě ŋăňĺ řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ŋĺ ć őďŋőľ ĺğ šřěţ ŕěřěůĺśńěŋŋżţ ňőďěńěľ ć śěůěŋĺĺ (1 1 2) őąřăšŋőľ řěÿěšłĺ ČŰŁ łřĺśšăńńă ŋěńĳğ£ ŕőńşůĺšĳ šăłĺě łőŋšşřż ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, łőšőřżě ŋăąń¿ďă¿šś£ ŋă őąśşęďăěňőľ ďĺťřăłűĺőŋŋőľ łăřšĺŋě. Ŋő ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě, őąşśńőćńěŋŋőě ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň ğăňěźěŋĺ£, őążůŋő ŋăąń¿ďăěšś£ ŋă őąřăğűăţ ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ, ğăłăńěŋŋżţ őš šěňŕěřăšşřż, łőšőřă£ ŋěňŋőčő ćżÿě šěňŕěřăšşřż ŕěřěţőďă ąěśŕőř£ďőł{ŕőř£ďőł. Ĺŋăůě čőćőř£, šăłőě ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě ţăřăłšěřŋő ĺňěŋŋő ďń£ ŕěřěţőďŋőčő śőśšő£ŋĺ£ [19 { 22], ĺ ŕő ňěřě ŕěřěţőďă ć şŕőř£ďőůěŋŋőě śőśšő£ŋĺě ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ŕőśšěŕěŋŋő łőŋűěŋšřĺřşěšś£ ć ŕőğĺűĺ£ţ, śőőšćěšśšćş¿źĺţ śćěřţśšřşłšşřŋżň őšřăęěŋĺ£ň. Ć řăśśňăšřĺćăěňőň śńşůăě ďĺťřăłűĺőŋŋă£ łăřšĺŋă ŕőńşůěŋă ś şŕőř£ďőůěŋŋőčő ňőŋőőłśĺďă šĺšăŋă, ŕő¡šőňş ďĺťťşğŋőě řăśśě£ŋĺě őš ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă ğăňěźěŋĺ£ őšśşšśšćşěš. Ć śőőšćěšśšćĺě ś šěőřĺěľ ďĺťřăłűĺĺ ŋă ĺśłăęěŋŋżţ łřĺśšăńńăţ [24] ŕńőśłĺě őąńăśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ňőčşš ążšĳ őąşśńőćńěŋż ćőńŋăňĺ ăšőňŋżţ śňěźěŋĺľ. Ś şůěšőň ¡šőčő ňőęŋő ŕőńăčăšĳ, ůšő ć şŕőř£ďőůěŋŋőň ňőŋőőłśĺďě TiO_{1.087} ćőğŋĺłă¿š ćőńŋż śňěźěŋĺľ, łőšőřżě őţćăšżćă¿š őčřăŋĺůěŋŋżě ŕńőśłĺě őąńăśšĺ őąřăšŋőčő ŕřőśšřăŋśšćă ś ťĺłśĺřőćăŋŋżňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ ćőńŋőćżţ ćěłšőřőć K_{100} ∼ ±(h + 0.07)k_{100}, K_{010} ∼ ±(k + 0.07)k_{010} ĺ K_{001} ∼ ±(l + 0.07)k_{001}. Ĺňěŋŋő ćąńĺğĺ ¡šĺţ ćěłšőřőć ŋăţőď£šś£ ňăłśĺňşňż ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ďĺťťşğŋőčő řăśśě£ŋĺ£, őąşśńőćńěŋŋżě ąńĺęŋĺň ŕőř£ďłőň śňěźěŋĺ£. Šăłĺň őąřăğőň, ŕőńşůěŋŋżě řěğşńĳšăšż ŕőğćőń£¿š ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ŕřĺ őąřăğőćăŋĺĺ ňőŋőłńĺŋŋőľ śćěřţśšřşłšşřż Ti_5O_5 ć ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőň łşąĺůěśłőň ňőŋőőłśĺďě šĺšăŋă TiO_{1.087} ŕřőĺśţőďĺš ŋě šőńĳłő ŕěřěřăśŕřěďěńěŋĺě ăšőňőć ĺ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ, ŋő ĺ ćőğŋĺłă¿š ćőńŋż ăšőňŋżţ śňěźěŋĺľ.

Ĺśśńěďőćăŋĺě ćżŕőńŋěŋő ŕřĺ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (čřăŋšż # 03-03-32031ă ĺ # 03-03-32033ă).

Ăćšőřż ąńăčőďăř£š ŕřőť. Č. Šăŋčă (Guoyi Tang) (guest professor, Institut fur Theoretische und Angewandte Physik, Universitat Stuttgart, Germany), ŕřőť. Ă. Ă. Řěňŕěń£ (Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă ŞřŐ ŘĂŊ, Ěłăšěřĺŋąşřč), ďőłšőřă Ť. Ťĺńĺŕŕă (Dr. F. Phillipp) ĺ čőśŕőęş Ň. Łěńĳÿ (Ms. M. Kelsch) (Max-Planck-Institut fur Metallforschung, Stuttgart, Germany) ğă ŕőňőźĳ ć ¡łśŕěřĺňěŋšě.

1. A. I. Gusev, A. A. Rempel, and A. A. Magerl, Disorder and Order in Strongly Non-stoichiometric Compounds. Transition metal carbides, nitrides and oxides, Berlin { Heidelberg { New York { London, Springer, 2001.

2. Ă. Ă. Ćăńěěćă, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ, Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 73, 702 (2001).

3. Ă. Ĺ. Čşśěć, Ă. Ă. Ćăńěěćă, ŤŠŠ 45, 1185 (2003). 4. Ă. Ă. Ćăńěěćă, Ă. Ă. Řěňŕěńĳ, Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 71, 675 (2000).

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

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 9 { 10 2004

584 Ă. Ă. Ćăńěěćă, Ă. Ĺ. Čşśěć

6. E. Hilti, Naturwissenschaften 55, 130 (1968). 7. D. Watanabe, O. Terasaki, A. Jostsons, and J. R. Castles, in: The Chemistry of Extended Defects in Non-Metallic Solids, Eds. L. Eyring, M. O. Kee¸e, Amsterdam { London, North-Holland Publ., 1970, p. 238-258.

8. Ă. Ĺ. Čşśěć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 74, 96 (2001). 9. A. A. Valeeva, A. A. Rempel, M. A. M-uller et al., Phys.

Stat. Sol. (b)224, R1-R3 (2001).

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

ŤŠŠ 45, 84 (2003).

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

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 77, 28 (2003).

12. Ń. Ň. Şšěćśłĺľ, Ďĺťřăłűĺőŋŋă£ ¡ńěłšřőŋŋă£ ňĺłřőśłőŕĺ£ ć ňěšăńńőćěďěŋĺĺ, Ň.: Ňěšăńńşřčĺ£, 1973.

13. J. M. Cowley, Di¸raction Physics, 3^{rd} edition,

Amsterdam, North-Holland Publ., 1995.

14. J. R. Castles, J. M. Cowley, and A. E. C. Spargo, Acta

Crystallogr. A27, 376 (1971).

15. S. R. Barman and D. D. Sarma, Phys. Rev. B49, 16141

(1994).

16. S. Gokhale, S. R. Barman, and D. D. Sarma, Phys. Rev.

B52, 14526 (1995).

17. C. Leung, M. Weinert, P. B. Allen, and R. M. Wentzcovitch, Phys. Rev. B54, 7857 (1996).

18. J. Billingham, P. S. Bell, and M. H. Lewis, Acta Crystallogr. A28, 602 (1972).

19. R. de Ridder, G. van Tendeloo, and S. Amelinckx, Acta Crystallogr. A32, 216 (1976).

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

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

22. R. de Ridder, in: Di¸raction and Imaging Techniques in Material Science, 2^{nd} edition, Eds. S. Amelinckx, R. Gevers, and J. von Landuyt, Amsterdam { New York { Oxford, North-Holland Publ., 1978, p. 429-453.

23. M. Sauvage and E. Parthe, Acta Crystallogr. A28, 607 (1972).

24. A. Guinier, X-ray Di¸raction in Crystals, Imperfect Crystals, and Amorphous Bodies, New York, Dover Publ., 1994.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 79 ćżŕ. 9 { 10 2004