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ÄÈÍÀÌÈÊÀ �ÅØÅÒÊÈ È ÔÀÇÎÂÀß ÄÈÀ��ÀÌÌÀÀËÞÌÈÍÈß Ï�È ÂÛÑÎÊÈÕ ÄÀÂËÅÍÈßÕÞ. Á. Êóäàñîâ a;b*, Î. Ì. Ñóðäèí a, À. Ñ. Êîðøóíîâ a;b,Â. Í. Ïàâëîâ a;b, Í. Â. Ôðîëîâà b, �. Ñ. Êóçèí baÑàðîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò ÍÈßÓ ¾ÌÈÔÈ¿607188, Ñàðîâ, �îññèÿb�îññèéñêèé �åäåðàëüíûé ÿäåðíûé öåíòð � ÂÍÈÈÝÔ607188, Ñàðîâ, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21 ìàðòà 2013 ã.Âûïîëíåí ðàñ÷åò äèñïåðñèè �îíîíîâ �ÖÊ-, �ÏÓ- è ÎÖÊ-�àç àëþìèíèÿ ïðè ñâåðõñèëüíûõ äàâëåíèÿõìåòîäîì ìàëûõ ñìåùåíèé â ñóïåðÿ÷åéêå. Èññëåäîâàíà óñòîé÷èâîñòü �îíîííîé ïîäñèñòåìû. Âû÷èñëåíûòåðìîäèíàìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè â êâàçèãàðìîíè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, è ïîñòðîåíà �àçîâàÿ äèàãðàì-ìà àëþìèíèÿ. Ïî ñðàâíåíèþ ñ ìîäåëüþ Äåáàÿ èñïîëüçîâàíèå ðàñ÷åòíîãî �îíîííîãî ñïåêòðà â êâàçèãàð-ìîíè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè çíà÷èòåëüíî ðàñøèðÿåò îáëàñòü �ÏÓ-�àçû è ñèëüíî ñìåùàåò �àçîâóþ ãðàíè-öó ìåæäó �ÖÊ- è ÎÖÊ-�àçàìè. Âûïîëíåí ðàñ÷åò íîðìàëüíîé èçîýíòðîïû ïðè ìåãàáàðíûõ äàâëåíèÿõ.Îíà ïåðåñåêàåò �àçîâûå ãðàíèöû �ÖÊ��ÏÓ è �ÏÓ�ÎÖÊ. Âû÷èñëåíà ñêîðîñòü çâóêà âäîëü íîðìàëüíîéèçîýíòðîïû. Ïîêàçàíî, ÷òî îíà èìååò íåìîíîòîííûé õàðàêòåð.DOI: 10.7868/S004445101310009X1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑâîéñòâà âåùåñòâ ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ òðà�äèöèîííî ïðåäñòàâëÿþò çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ äëÿ�èçèêè è òåõíèêè óäàðíûõ âîëí, ãåî- è àñòðî�è�çèêè [1�3℄. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ áûë îáíàðóæåí ðÿäíîâûõ ÿâëåíèé â òâåðäûõ òåëàõ â îáëàñòè âûñî�êèõ äàâëåíèé: îáðàçîâàíèå ýêçîòè÷åñêèõ êðèñòàëëè�÷åñêèõ ñòðóêòóð â ùåëî÷íûõ è ùåëî÷íîçåìåëüíûõìåòàëëàõ [4�6℄, ïåðåõîä íåêîòîðûõ ìåòàëëîâ â ïî�ëóïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå [5; 7℄, ìåòàëëèçàöèÿ èíåðò�íûõ ãàçîâ [8℄, âîäîðîäà [9℄ è èõ ñìåñåé [3; 10℄. Ñåé�÷àñ àêòèâíî èñïîëüçóþòñÿ íåñêîëüêî ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ ìåòîäîâ ñîçäàíèÿ äàâëåíèé ñâûøå 100 �Ïà.Ñòàòè÷åñêèå äàâëåíèÿ íà îáðàçöàõ ìàëûõ ðàçìå�ðîâ ïîëó÷àþòñÿ â àëìàçíûõ íàêîâàëüíÿõ [2; 8; 11℄.Óäàðíî-âîëíîâûå ýêñïåðèìåíòû ïîçâîëÿþò äîñòè�ãàòü î÷åíü âûñîêèõ äàâëåíèé, îäíàêî ïðè ýòîì ïðî�èñõîäèò ñèëüíûé ðàçîãðåâ âåùåñòâà [2; 12℄. Ñæàòèåâåùåñòâà èìïóëüñíûì ìàãíèòíûì ïîëåì äàåò âîç�ìîæíîñòü ïîëó÷èòü èçîýíòðîïè÷åñêèé ðåæèì [13℄.Ïðè ýòîì äèíàìè÷åñêîå ñæàòèå ñîïðîâîæäàåòñÿ óìå�*E-mail: yu�kudasov�yahoo.om

ðåííûì ðàçîãðåâîì âåùåñòâà. Ñóùåñòâóåò òàêæåðÿä ìåòîäîâ äëÿ ñîçäàíèÿ ïðîìåæóòî÷íûõ (êâà�çèèçîýíòðîïè÷åñêèõ) ðåæèìîâ äèíàìè÷åñêîãî ñæà�òèÿ [14℄.Àëþìèíèé çàíèìàåò îñîáîå ìåñòî â òåõíèêåñâåðõñèëüíûõ äàâëåíèé, ïîñêîëüêó îí ÷àñòî èñïîëü�çóåòñÿ â êà÷åñòâå ýòàëîíà äàâëåíèÿ ïðè äèíàìè÷å�ñêîì ñæàòèè [12; 15; 16℄. Ïðè ýòîì òî÷íîñòü èçìåðå�íèÿ äàâëåíèÿ â âåùåñòâå íàïðÿìóþ çàâèñèò îò òî÷�íîñòè óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ èñïîëüçóåìîãî ýòàëîíà.Àëþìèíèé òùàòåëüíî èññëåäîâàëñÿ ïðè óäàðíî-âîë-íîâîì [12; 17; 18℄, êâàçèèçîýíòðîïè÷åñêîì [14℄, èçî�ýíòðîïè÷åñêîì [16℄ è ñòàöèîíàðíîì ñæàòèè [11℄. Â÷àñòíîñòè, ïðè èçó÷åíèè ðåíòãåíîâñêîé äè�ðàêöèèâ àëìàçíûõ íàêîâàëüíÿõ [11℄ áûë îáíàðóæåí ñòðóê�òóðíûé �àçîâûé ïåðåõîä èç ãðàíåöåíòðèðîâàííîéêóáè÷åñêîé (�ÖÊ) â ãåêñàãîíàëüíóþ ïëîòíîóïàêî�âàííóþ (�ÏÓ) �àçó ïðè äàâëåíèè ìåæäó 189 è215 �Ïà. Äåòàëüíûå èçìåðåíèÿ íîðìàëüíîé èçîýí�òðîïû àëþìèíèÿ ïðè äàâëåíèÿõ ìåíåå 240 �Ïà áûëèâûïîëíåíû íà Z-ìàøèíå ýëåêòðîäèíàìè÷åñêèì ðàç�ãîíîì îáîëî÷êè [19℄. Ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç äàííûõïî óðàâíåíèþ ñîñòîÿíèÿ àëþìèíèÿ, ïîëó÷åííûõ ðàç�ëè÷íûìè ìåòîäàìè, ïðåäñòàâëåí â ðàáîòå [20℄.765



Þ. Á. Êóäàñîâ, Î. Ì. Ñóðäèí, À. Ñ. Êîðøóíîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013�àñ÷åòû �àçîâîé äèàãðàììû è óðàâíåíèÿ ñîñòî�ÿíèÿ ab initio ïîêàçàëè, ÷òî ïðè ìåãàáàðíûõ äàâ�ëåíèÿõ â àëþìèíèè äîëæíû ïðîèçîéòè äâà ñòðóê�òóðíûõ �àçîâûõ ïåðåõîäà: ñíà÷àëà �ÖÊ��ÏÓ, êàêýòî íàáëþäàëîñü â àëìàçíûõ íàêîâàëüíÿõ [11℄, à çà�òåì èç �àçû �ÖÊ â îáúåìíîöåíòðèðîâàííóþ êóáè�÷åñêóþ (ÎÖÊ) ñòðóêòóðó [21℄. Ïðè î÷åíü âûñîêèõäàâëåíèÿõ (3.2 ÒÏà) â àëþìèíèè òàêæå ìîæåò ïðî�èçîéòè ïåðåõîä â ýêçîòè÷åñêóþ íåñîèçìåðèìóþ �à�çó ñ ñèììåòðèåé I4=mm [22℄. �àñ÷åò â ðàìêàõ òåî�ðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (ÒÔÏ) â ïðèáëèæåíèèíåïîäâèæíûõ ÿäåð äàåò çàíèæåííóþ îöåíêó (îêîëî170 �Ïà) [21℄ äëÿ ïåðåõîäà �ÖÊ��ÏÓ. Â íåêîòîðûõðàáîòàõ (ñì., íàïðèìåð, [14℄) ñ÷èòàëîñü, ÷òî ãðàíè�öû ïåðåõîäîâ �ÖÊ��ÏÓ è �ÏÓ�ÎÖÊ îïðåäåëÿþò�ñÿ ïðèáëèæåíèåì íåïîäâèæíûõ ÿäåð è íå çàâèñÿòîò òåìïåðàòóðû. Äåòàëüíûå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òîíóëåâûå êîëåáàíèÿ çàìåòíî ñäâèãàþò ãðàíèöû ýòèõïåðåõîäîâ â ãëóáü �ÖÊ-�àçû, à ëèíèè �àçîâûõ ïåðå�õîäîâ èìåþò î÷åíü ñèëüíóþ òåìïåðàòóðíóþ çàâèñè�ìîñòü [23℄. Òàêèì îáðàçîì, âîïðîñ î òîì, ïåðåñåêàåòëè íîðìàëüíàÿ èçîýíòðîïà ãðàíèöû �àç �ÖÊ��ÏÓè �ÏÓ�ÎÖÊ èëè òîëüêî ãðàíèöó �ÖÊ�ÎÖÊ, îñòàåò�ñÿ îòêðûòûì. Ýòî âëå÷åò çà ñîáîé íåîïðåäåëåííîñòü�èçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê èçîýíòðîïè÷åñêè ñæàòî�ãî âåùåñòâà, íàïðèìåð, ñêîðîñòè çâóêà. Ñëåäóåò îò�ìåòèòü, ÷òî â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïîêàçàíà âîçìîæ�íîñòü ðàñ÷åòà óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ ìåòîäàìè ÒÔÏäî äàâëåíèé ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ ÒÏà èòåìïåðàòóð ïîðÿäêà äåñÿòêà ýëåêòðîíâîëüò [24℄, ïðè�÷åì âîçìîæíî äàæå èññëåäîâàíèå êðèñòàëëè÷åñêèõ�àç, êîòîðûå íåóñòîé÷èâû ïðè íóëåâîé òåìïåðàòó�ðå [25℄.Â ðàáîòàõ [23; 26; 27℄ áûëà ðàçðàáîòàíà ìîäåëü�íàÿ ìåòîäèêà îïðåäåëåíèÿ òåïëîâîé ÷àñòè óðàâíå�íèÿ ñîñòîÿíèÿ, êîòîðàÿ çàêëþ÷àëàñü â ñëåäóþùåì.Ïîñëå ðàñ÷åòà ïîëíîé ýíåðãèè êðèñòàëëà â ïðèáëè�æåíèè íåïîäâèæíûõ ÿäåð ab initio ìåòîäîì ëèíå�àðèçîâàííûõ ÌÒ-îðáèòàëåé (LMTO) âû÷èñëÿëèñüóïðóãèå êîíñòàíòû, ïî êîòîðûì íàõîäèëàñü ñêî�ðîñòü çâóêà âäîëü ðàçëè÷íûõ íàïðàâëåíèé. Îíà, âñâîþ î÷åðåäü, ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü ìîäåëüíûé �î�íîííûé ñïåêòð â ïðèáëèæåíèè Äåáàÿ è ðàññ÷èòàòüýíåðãèþ íóëåâûõ è òåïëîâûõ êîëåáàíèé ðåøåòêè.Äàííàÿ ìåòîäèêà äàåò êà÷åñòâåííî âåðíûå ðåçóëüòà�òû, îäíàêî, âî-ïåðâûõ, ãðàíèöà ïåðåõîäà �ÖÊ��ÏÓîêàçûâàåòñÿ íåñêîëüêî çàâûøåííîé ïî ñðàâíåíèþ ñýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, âî-âòîðûõ, ñðàâíå�íèå ðåàëüíîãî �îíîííîãî ñïåêòðà ñ ìîäåëüþ Äåáàÿïîêàçûâàåò, ÷òî ïðè âûñîêèõ ýíåðãèÿõ èõ ðàñõîæäå�íèå äîñòàòî÷íî ñèëüíî (ñì. ðèñ. 1), ïðè ýòîì íà÷àëü�íûé ó÷àñòîê êðèâîé ñîâïàäàåò, ïîñêîëüêó ìîäåëü�
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�èñ. 1. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé �îíîíîâ â �ÖÊ-�àçåàëþìèíèÿ ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ (ñïëîøíàÿ ëè-íèÿ) è ïëîòíîñòü ïî ìîäåëè Äåáàÿ (øòðèõîâàÿ ëè-íèÿ)íàÿ ñêîðîñòü çâóêà âû÷èñëÿåòñÿ ñ õîðîøåé òî÷íî�ñòüþ èç óïðóãèõ êîíñòàíò. Òàêèì îáðàçîì, ñòðîãèéðàñ÷åò êðèñòàëëà â êâàçèãàðìîíè÷åñêîì ïðèáëèæå�íèè, âêëþ÷àÿ ðàñ÷åò �îíîííûõ ñïåêòðîâ, ìîæåò ñó�ùåñòâåííî èçìåíèòü �àçîâóþ äèàãðàììó.Â ðàáîòå [28℄ âûïîëíÿëñÿ ðàñ÷åò �àçîâîé äèà�ãðàììû àëþìèíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ïñåâ�äîïîòåíöèàëà. Òåïëîâàÿ ÷àñòü ñâîáîäíîé ýíåðãèèâû÷èñëÿëàñü èç ðàñ÷åòíûõ �îíîííûõ ñïåêòðîâ âêâàçèãàðìîíè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè. Ïðè ýòîì �à�çîâûå äèàãðàììû, ïîëó÷åííûå â ðàáîòàõ ñ ðàñ÷å�òîì �îíîííûõ ñïåêòðîâ [28℄ è ñ ìîäåëüíûì äåáàåâ�ñêèì ñïåêòðîì [23; 26℄, äîâîëüíî ñèëüíî îòëè÷àþòñÿäðóã îò äðóãà. Â ÷àñòíîñòè, ñîãëàñíî äàííûì [28℄,�ÏÓ-�àçà ñóùåñòâóåò äî T = 2000 Ê, à ñîãëàñíî ìî�äåëè Äåáàÿ, âåðõíÿÿ ãðàíèöà îöåíèâàåòñÿ êàê T == 500 Ê [23; 26℄, ò. å. â ïåðâîì ñëó÷àå íîðìàëüíàÿèçîýíòðîïà ïåðåñåêàåò îáëàñòü �ÏÓ-�àçû, à âî âòî�ðîì � íåò. Ñëåäóåò òàêæå îáðàòèòü âíèìàíèå íàòî, ÷òî ïðèìåíåíèå ïñåâäîïîòåíöèàëà, ò. å. ïðèáëè�æåíèå æåñòêîãî êîðà, â øèðîêîì äèàïàçîíå äàâëå�íèé â ìåãàáàðíîé îáëàñòè ìîæåò áûòü ñîïðÿæåíî ñäîïîëíèòåëüíûìè ïîãðåøíîñòÿìè. Â ðàáîòàõ [29; 30℄ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ab initio èññëåäî�âàëèñü ëèíèÿ ïëàâëåíèÿ è æèäêàÿ �àçà àëþìèíèÿïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå âûïîëíåí ïðåöèçèîííûé ðàñ�÷åò ab initio êîëåáàíèé ðåøåòêè àëþìèíèÿ â ðàçëè÷�íûõ �àçàõ ñ èñïîëüçîâàíèåì êâàçèãàðìîíè÷åñêîãîïðèáëèæåíèÿ [5℄, ïîñòðîåíà �àçîâàÿ äèàãðàììà è766



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013 Äèíàìèêà ðåøåòêè è �àçîâàÿ äèàãðàììà àëþìèíèÿ : : :èññëåäîâàíû �èçè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè àëþìèíèÿâäîëü íîðìàëüíîé èçîýíòðîïû. Â ðàçä. 2 ïðåäñòàâëå�íû ìåòîäèêè ðàñ÷åòà, èñïîëüçîâàííûå â äàííîé ðà�áîòå, â ðàçä. 3 âûïîëíåíû ðàñ÷åòû çàêîíîâ äèñïåð�ñèè �îíîíîâ è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêàëþìèíèÿ ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ äëÿ èõ ñðàâíå�íèÿ ñ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, âðàçä. 4 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà �àçîâîéäèàãðàììû è íîðìàëüíîé èçîýíòðîïû, à òàêæå ñêî�ðîñòè çâóêà âäîëü íåå, â ðàçä. 5 îáñóæäàþòñÿ îñíîâ�íûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû è èõ âîçìîæíûå ïðèëîæå�íèÿ. 2. ÌÅÒÎÄÈÊÀ �ÀÑ×ÅÒÀÂñå ðàñ÷åòû ïîëíîé ýíåðãèè êðèñòàëëà ab initioáûëè âûïîëíåíû â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïîëíîýëåêò-ðîííûì ìåòîäîì ïðèñîåäèíåííûõ ïëîñêèõ âîëíFP-LAPW+lo, ðåàëèçîâàííûì â ïàêåòå ïðîãðàììWIEN2k [31℄ ñ ó÷åòîì ëîêàëüíûõ îðáèòàëåé [32℄.Îáìåííî-êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë âûáèðàëñÿ â�îðìå GGA PBE [33℄. �àñ÷åò ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâêîðà (íèæå 6 Ry îò óðîâíÿ Ôåðìè) áûë âî âñåõñëó÷àÿõ ïîëíîñòüþ ðåëÿòèâèñòñêèì.Âû÷èñëåíèå ýíåðãèè êðèñòàëëà ñ íåïîäâèæíû�ìè ÿäðàìè F0 âûïîëíÿëîñü â ïðèìèòèâíûõ ÿ÷åé�êàõ �ÖÊ-, ÎÖÊ- è �ÏÓ-ðåøåòîê. Êîëè÷åñòâî ðàñ�÷åòíûõ òî÷åê â ïîëíîé çîíå Áðèëëþýíà âûáèðàëîñüðàâíûì 50000 (ñîîòâåòñòâåííî 1240, 1230 è 2496 âíåïðèâîäèìîé åå ÷àñòè). Äëÿ �ÏÓ-ðåøåòêè ïðîâî�äèëàñü îïòèìèçàöèÿ îòíîøåíèÿ ïàðàìåòðîâ ýëåìåí�òàðíîé ÿ÷åéêè =a. Îíî îêàçàëîñü ìåíüøå èäåàëü�íîãî çíà÷åíèÿ (=a = p8=3 ) ïðèìåðíî íà 1%, ÷òîîòëè÷íî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííû�ìè [11℄. Âëèÿíèå �îíîíîâ íà îòíîøåíèå =a íå ó÷è�òûâàëîñü, è âî âñåõ ðàñ÷åòàõ äëÿ �ÏÓ-ðåøåòêè =aïðèíèìàëîñü ðàâíûì 1.615.Äëÿ ðàñ÷åòà çàêîíîâ äèñïåðñèè �îíîíîâ ab initioìû èñïîëüçîâàëè ìåòîä ìàëûõ ñìåùåíèé [34; 35℄. Ñó�ïåðÿ÷åéêè ñîñòîÿëè èç 2�2�2 óñëîâíûõ êóáè÷åñêèõÿ÷ååê äëÿ �ÖÊ- è ÎÖÊ-ðåøåòîê (ñîîòâåòñòâåííî ïî32 è 16 àòîìîâ â ñóïåðÿ÷åéêå) è 3 � 3 � 2 ïðèìè�òèâíûõ ÿ÷ååê â �ÏÓ-ðåøåòêå (36 àòîìîâ â ñóïåð�ÿ÷åéêå). Öåíòðàëüíûé àòîì íåìíîãî ñìåùàëñÿ èçïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ. Âåëè÷èíà ñìåùåíèÿ âûáèðà�ëàñü, ñ îäíîé ñòîðîíû, íå ñëèøêîì áîëüøîé, ÷òîáûìîæíî áûëî ïðåíåáðå÷ü âëèÿíèåì íåëèíåéíûõ ñî�ñòàâëÿþùèõ ñèëû, à ñ äðóãîé, íå ñëèøêîì ìàëîé,÷òîáû ñîõðàíèòü äîñòàòî÷íóþ òî÷íîñòü ïðè ðàñ÷å�òå ñèë. Òèïè÷íîå çíà÷åíèå ñìåùåíèÿ àòîìà èç ïîëî�æåíèÿ ðàâíîâåñèÿ ñîñòàâëÿëî 0.01 îòíîñèòåëüíîãî

ïàðàìåòðà ñóïåðÿ÷åéêè. Êîëè÷åñòâî ðàñ÷åòíûõ òî�÷åê â ïîëíîé çîíå Áðèëëþýíà ïðè âû÷èñëåíèÿõ âñóïåðÿ÷åéêàõ ñîñòàâëÿëî 5000 (405 â íåïðèâîäèìîéåå ÷àñòè) äëÿ �ÖÊ- è ÎÖÊ-�àç, à äëÿ �ÏÓ � â ïîë�íîé çîíå Áðèëëþýíà � 2000 (425 â íåïðèâîäèìîéåå ÷àñòè). Çíà÷åíèÿ ñèë îïðåäåëÿëèñü ñîãëàñíî òå�îðåìå �åëìàíà �Ôåéíìàíà. Ïðè ýòîì õàðàêòåðíûåìàêñèìàëüíûå ñèëû (íà ñäâèíóòîì àòîìå) â ñóïåð-ÿ÷åéêå äîñòèãàëè äî 50 ìRy/�A (ïðè êðèòåðèè ñõîäè�ìîñòè ïî ñèëå 1 ìRy/�A). Êðîìå òîãî, ïðåäâàðèòåëü�íî âûïîëíÿëèñü ðàñ÷åòû ñ ìåíüøèì êîëè÷åñòâîì òî�÷åê â çîíå Áðèëëþýíà ñóïåðÿ÷ååê (íà÷èíàÿ îò 100 âíåïðèâîäèìîé ÷àñòè) äëÿ îöåíêè ïîãðåøíîñòè âû�÷èñëåíèÿ ñèëû.Ñóïåðÿ÷åéêè, èñïîëüçîâàííûå äëÿ âñåõ òèïîâ ðå�øåòîê, ïîçâîëÿëè îïðåäåëÿòü ñèëû íà ñîñåäÿõ ñìå�ùåííîãî àòîìà äî ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà. Õàðàêòåðíîéïðîáëåìîé ïðè âû÷èñëåíèè çàêîíîâ äèñïåðñèè ìå�òîäîì ìàëûõ ñìåùåíèé ÿâëÿþòñÿ âëèÿíèå êîíå÷íî�ñòè ñóïåðÿ÷åéêè è ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëî�âèÿ íà åå ãðàíèöàõ, ò. å. â äåéñòâèòåëüíîñòè ïðîèñ�õîäèò ñìåùåíèå íå îäíîãî àòîìà, à ïîäðåøåòêè, îá�ðàçîâàííîé ñìåùåííûì àòîìîì è âñåìè îòëè÷àþùè�ìèñÿ îò íåãî íà âåêòîðû òðàíñëÿöèè äëÿ ñóïåðÿ÷åé�êè. Äëÿ ÷àñòè÷íîãî óñòðàíåíèÿ ýòîé ïðîáëåìû ìûïðîâîäèëè êîððåêöèþ ñèë íà ãðàíèöàõ ñóïåðÿ÷åé-êè [35℄. Íàïðèìåð, àòîì, íàõîäÿùèéñÿ â öåíòðå ãðà�íè ñóïåðÿ÷åéêè, ðàâíîóäàëåí îò äâóõ àòîìîâ ñìå�ùåííîé ïîäðåøåòêè, íàõîäÿùèõñÿ â öåíòðå ñóïåð-ÿ÷åéêè. Òîãäà äëÿ êîððåêöèè â ãàðìîíè÷åñêîì ïðè�áëèæåíèè ñèëó, äåéñòâóþùóþ íà íåãî, íàäî ðàçäå�ëèòü íà äâà. Â îñòàëüíûõ ñëó÷àÿõ êîððåêöèÿ ñèëïðîâîäèòñÿ àíàëîãè÷íûì îáðàçîì.Êðîìå òîãî, äëÿ ìèíèìèçàöèè âû÷èñëèòåëüíûõïîãðåøíîñòåé ïðîâîäèëàñü ñèììåòðèçàöèÿ ñèë, ò. å.óñðåäíåíèå èõ íà ýêâèâàëåíòíûõ àòîìàõ ñ ó÷åòîìñèììåòðèè êðèñòàëëà. È, íàêîíåö, ñèëû êîððåêòèðî�âàëèñü ñ ó÷åòîì èçâåñòíûõ ïðàâèë ñóìì [35; 36℄. Íà�ïðèìåð, ñóììà âñåõ ñèë äîëæíà ðàâíÿòüñÿ ñòðîãî íó�ëþ ñîãëàñíî òðåòüåìó çàêîíó Íüþòîíà. Ïðè íåáîëü�øèõ îòêëîíåíèÿõ îò ýòîãî ïðàâèëà âáëèçè òî÷êè �âîçíèêàþò íå�èçè÷íûå îñîáåííîñòè â çàêîíàõ äèñ�ïåðñèè �îíîíîâ.Ïðè çàäàííîì ñìåùåíèè ñèëû íà îêðóæàþùèõàòîìàõ îïðåäåëÿþò ñèëîâóþ ìàòðèöó A��0jj0 (an) [37℄:F�j (an) = A��0jj0 (an)u�0j0 ; (1)ãäå F�j (an) � ñèëà íà àòîìå â ÿ÷åéêå, îòëè÷àþùåéñÿîò òîé, â êîòîðîé áûëî ïðîâåäåíî ñìåùåíèå, íà âåê�òîð òðàíñëÿöèè an, u�0j0 � âåëè÷èíà ñìåùåíèÿ öåí�òðàëüíîãî àòîìà, íèæíèå èíäåêñû j, j0 îáîçíà÷àþò767



Þ. Á. Êóäàñîâ, Î. Ì. Ñóðäèí, À. Ñ. Êîðøóíîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013íîìåð àòîìà â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, âåðõíèå �, �0 �ïðîåêöèþ íà îñü êîîðäèíàò. Îòñþäà ïóòåì ïðåîáðà�çîâàíèÿ Ôóðüå ìîæíî ïîëó÷èòü äèíàìè÷åñêóþ ìàò�ðèöó G��0jj0 (k) =Xn A��0jj0 (an) exp(ik � an): (2)Çàêîíû äèñïåðñèè �îíîíîâ îïðåäåëÿþòñÿ ðåøåíèÿ�ìè õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ [37℄jjG��0jj0 (k) �Mj!2Æjj0Æ��0 jj = 0: (3)Â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòà ìû ïîëó÷àåì äèñïåðñèîííûåçàâèñèìîñòè â âèäå !s(k), ãäå s � íîìåð �îíîííîéâåòâè. Âñåãî òðè (àêóñòè÷åñêèå) âåòâè äëÿ �ÖÊ- èÎÖÊ-ðåøåòîê è øåñòü âåòâåé äëÿ �ÏÓ-ðåøåòêè, ïî�ñêîëüêó â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ïðèìèòèâíàÿ ÿ÷åéêà ñî�äåðæèò äâà àòîìà.Ïîëó÷åííûå äèñïåðñèîííûå êðèâûå ïîçâîëÿëèíàéòè �îíîííûé âêëàä â ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ �åëüì�ãîëüöà Fph =Xks �ns(k) + 12�~!s(k); (4)ãäå ns(k) = fexp [~!s(k)=T ℄� 1g�1. Ïåðâîå ñëàãàå�ìîå ñóììû (4) � òåïëîâàÿ ÷àñòü, âòîðîå � âêëàä íó�ëåâûõ êîëåáàíèé. Çäåñü è íèæå ïðè ðàñ÷åòå �îíîí�íîãî âêëàäà â òåðìîäèíàìè÷åñêèå �óíêöèè ñóììè�ðîâàíèå ïðîâîäèëîñü íà ñåòêå èç ïðèìåðíî 2000 òî�÷åê â íåïðèâîäèìîé ÷àñòè çîíû Áðèëëþýíà, ïîñòðî�åííîé ìîäè�èöèðîâàííûì ìåòîäîì òåòðàýäðîâ [38℄.Ïðåäïîëàãàÿ òåìïåðàòóðû ìíîãî ìåíüøèå òåì�ïåðàòóðû Ôåðìè, ìû ðàññ÷èòûâàëè ýëåêòðîííûéâêëàä â òåïëîâóþ ÷àñòü ñâîáîäíîé ýíåðãèè êàê [39℄Fe = ��26 nFT 2; (5)ãäå nF � ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ íà óðîâíåÔåðìè. Ïîëíàÿ ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ �åëüìãîëüöà áû�ëà ïðåäñòàâëåíà â âèäå ñóììûF = F0 + Fph + Fe: (6)Èç âûðàæåíèÿ (6) âû÷èñëÿëèñü äàâëåíèåP = ��F=�V è ýíåðãèÿ �èááñà êàê G(T; P ) == F (T; V ) + PV .3. ÀËÞÌÈÍÈÉ Ï�È ÍÎ�ÌÀËÜÍÛÕÓÑËÎÂÈßÕÄëÿ âåðè�èêàöèè ðàñ÷åòíîé ìîäåëè, îïèñàííîéâûøå, áûëî ïðîâåäåíî åå ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè äëÿ àëþìèíèÿ ïðè íîðìàëüíûõ

óñëîâèÿõ (P = 1 áàð, T = 300 Ê) â �ÖÊ-�àçå. Êàêóæå áûëî ïîêàçàíî ðàíåå äëÿ îáìåííî-êîððåëÿöèîí-íîãî ïîòåíöèàëà GGA-PBE [21℄, ðàñ÷åò ðàâíîâåñíî�ãî ïàðàìåòðà ÿ÷åéêè è îáúåìíîãî ìîäóëÿ óïðóãîñòèñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ñ òî÷�íîñòüþ â ïðåäåëàõ 0.2% äëÿ ïàðàìåòðà ÿ÷åéêè è1.5% äëÿ îáúåìíîãî ìîäóëÿ.Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòíûå çàêîíû äèñ�ïåðñèè �îíîíîâ âäîëü òðåõ íàïðàâëåíèé â çîíåÁðèëëþýíà è äàííûå ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ íåé�òðîíîâ [40℄. Íàáëþäàåòñÿ â öåëîì õîðîøåå ñîãëà�ñèå òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.Ìàêñèìàëüíîå ðàñõîæäåíèå ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî6% â òî÷êå [0.4, 0.4, 0℄ äëÿ ïðîäîëüíîé ìîäû. Ïðèâû÷èñëåíèè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí ïðîèñõî�äèò óñðåäíåíèå ïî âñåé çîíå Áðèëëþýíà, ïîýòîìóïîãðåøíîñòü èõ ðàñ÷åòà îêàçûâàåòñÿ çíà÷èòåëüíîìåíüøå ýòîé âåëè÷èíû.Íà÷àëüíûé íàêëîí äèñïåðñèîííûõ êðèâûõäëÿ �îíîíîâ îïðåäåëÿåò ñêîðîñòü çâóêà (s == d!s=dkjk=0). Â òàáë. 1 ïðîâåäåíî ñðàâíåíèåòåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé ñêî�ðîñòè çâóêà äëÿ ìîíîêðèñòàëëà àëþìèíèÿ. Êðîìåòîãî, â íåé ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû óñðåäíåíèÿ ïîòåëåñíîìó óãëó ñîãëàñíî �îðìóëå [39℄,13 = 1ns Xks Z 13s d
4� ; (7)ãäå ns � ÷èñëî âåòâåé, ïî êîòîðûì ïðîâîäèòñÿ óñðåä�íåíèå: ïðîäîëüíàÿ ìîäà l â ïîëèêðèñòàëëå (ns == 1, ñóììèðîâàíèå âûïîëíÿåòñÿ ïî ñîñòîÿíèÿì âåò�âè ïðîäîëüíûõ êîëåáàíèé), ïîïåðå÷íàÿ ìîäà â ïîëè�êðèñòàëëå t (ns = 2, äâà çíà÷åíèÿ s â ñóììå ñîîò�âåòñòâóþò ïîïåðå÷íûì âåòâÿì êîëåáàíèé), ¾äåáàåâ�ñêàÿ¿ ñêîðîñòü çâóêà D (ns = 3, óñðåäíåíèå ïî âñåìâåòâÿì êîëåáàíèé).Â òàáë. 1 âèäíî õîðîøåå ñîâïàäåíèå äëÿ âñåõ çâó�êîâûõ ìîä, êðîìå ïîïåðå÷íîé S100 (ïîãðåøíîñòü îêî�ëî 12%) è ïðîäîëüíîé L111 (îêîëî 5%). Âñå óñðåä�íåííûå ðàñ÷åòíûå ñêîðîñòè çâóêà (l, t, D) ñî�ãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè â ïðåäå�ëàõ 3%.Êâàçèãàðìîíè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå ÷àñòè÷íîâêëþ÷àåò â ñåáÿ è àíãàðìîíè÷åñêèå ý��åêòû÷åðåç çàâèñèìîñòü �îíîííûõ ÷àñòîò îò îáúåìà.Äëÿ îöåíêè ïîãðåøíîñòè ðàñ÷åòà àíãàðìîíè÷åñêèõý��åêòîâ ìû âû÷èñëèëè êîý��èöèåíò òåïëîâîãîëèíåéíîãî ðàñøèðåíèÿ (äëÿ ïîëèêðèñòàëëà) [39℄� = � 13BXks ��~!s(k)�V � �ns(k)�T : (8)768



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013 Äèíàìèêà ðåøåòêè è �àçîâàÿ äèàãðàììà àëþìèíèÿ : : :[k; 0; 0℄
123
456!; 1013 ðàä � �1

!; 1013 ðàä � �1654321!; 1013 ðàä � �1

0:2 0:4 0:6 0:8 1:0k0

654321
k0 0:20:1 0:40:3 0:60:5 0:7

k0 0:50:40:30:20:1

[k; k; 0℄

[k; k; k℄
�èñ. 2. Çàêîíû äèñïåðñèè �îíîíîâ â àëþìèíèè ïðèP = 1 áàð: ëèíèè � ðàñ÷åò (T = 300 K), ñâåò-ëûå è òåìíûå êðóæêè � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûåïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ ñîîòâåòñòâåííîïðè T = 300 K è T = 80 K [40℄Â òàáë. 2 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà � èñðàâíåíèÿ åãî ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïðèíîðìàëüíîì äàâëåíèè. Ñëåäóåò îòìåòèòü èõ õîðî�øåå ñîãëàñèå âïëîòü äî òåìïåðàòóð áëèçêèõ ê òåì�ïåðàòóðå ïëàâëåíèÿ.

Òàáëèöà 1. Ñêîðîñòü çâóêà ïðè íîðìàëüíûõ óñëî-âèÿõ (P = 1 áàð, T = 295 Ê) â ìîíî- è ïîëèêðè-ñòàëëå. Â ñêîáêàõ � òåìïåðàòóðà ÄåáàÿÌîäà , êì/ñýêñïåðèìåíò [42℄ , êì/ñðàñ÷åòL100 6.28 6.27S100 3.26 3.66L111 6.473 6.8S111 3.05 3.17L110 6.47 6.61S1�1�0110 2.86 2.89Ïðîäîëüíàÿ,ïîëèêðèñòàëë, l 6.26 6.22Ïîïåðå÷íàÿ,ïîëèêðèñòàëë, t 3.08 3.16¾Äåáàåâñêàÿ¿, D(òåìïåðàòóðà Äåáàÿ) � (416 Ê [41℄) 3.543 (414 Ê)Òàáëèöà 2. Êîý��èöèåíò ëèíåéíîãî òåïëîâîãîðàñøèðåíèÿ �(T )Òåìïåðàòóðà, Ê �(T ), 10�6 Ê�1ýêñïåðèìåíò [42℄ �(T ), 10�6 Ê�1ðàñ÷åò ïî (8)10 0.051 0.055100 12.3 13.69200 20.2 21.18300 23.3 23.32500 26.2 24.564. ÔÀÇÎÂÀß ÄÈÀ��ÀÌÌÀ È ÑÂÎÉÑÒÂÀÀËÞÌÈÍÈß Ï�È ÌÅ�ÀÁÀ�ÍÛÕÄÀÂËÅÍÈßÕÏðåæäå âñåãî, ìû èññëåäîâàëè óñòîé÷èâîñòüòðåõ �àç àëþìèíèÿ â ìåãàáàðíîì äèàïàçîíå äàâëå�íèé. ÎÖÊ-�àçà îêàçàëàñü íåóñòîé÷èâîé ïðè íèçêèõäàâëåíèÿõ. Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíû äèñïåðñèîííûå êðè�âûå âäîëü íàïðàâëåíèÿ [110℄ ïðè ïîíèæåíèè äàâëå�íèÿ (T = 0 Ê). Âèäíî, ÷òî ìåäëåííàÿ ïîïåðå÷íàÿâåòâü ñìÿã÷àåòñÿ è ïðè P = 140 �Ïà ðàçâèâàåòñÿíåóñòîé÷èâîñòü íà ãðàíèöå çîíû Áðèëëþýíà, êîòî�769
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[k; k; 0℄�èñ. 3. Äèñïåðñèîííûå êðèâûå �îíîíîâ â ÎÖÊ-�à-çå (L � ïðîäîëüíàÿ âåòâü, T1 è T2 � ïîïåðå÷íûåâåòâè) âäîëü íàïðàâëåíèÿ [1; 1; 0℄ ïðè T = 0 Kïðè ñíèæåíèè äàâëåíèÿ: à � P = 203 �Ïà, á �P = 143 �Ïà, â � P = 140 �Ïà. Ñòðåëêîé ïîêàçàíàòî÷êà, ãäå ïîÿâëÿþòñÿ ìíèìûå ÷àñòîòû íà íèçêî-÷àñòîòíîé ïîïåðå÷íîé âåòâè T2
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�ÖÊ�ÏÓ
�èñ. 4. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà àëþìèíèÿ: Æ � æèä-êàÿ �àçà. Íîðìàëüíàÿ èçîýíòðîïà ïîêàçàíà ïóíê-òèðîì. Êðóæêàìè ïîêàçàíû äàííûå ðåíòãåíîñòðóê-òóðíîãî àíàëèçà [11℄: ñâåòëûå êðóæêè � ïðèñóò-ñòâóåò òîëüêî �ÖÊ-�àçà, òåìíûå êðóæêè � èìå-åòñÿ �ÏÓ-�àçà. �îìáàìè ïîêàçàíû ýêñïåðèìåí-òàëüíûå äàííûå ïî ïëàâëåíèþ: ñâåòëûå [42℄, òåì-íûå [49℄. Øòðèõïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ � ðàñ÷åòíàÿãðàíèöà óñòîé÷èâîñòè ÎÖÊ-�àçûðàÿ âûðàæàåòñÿ â ïîÿâëåíèè ìíèìûõ �îíîííûõ ÷àñ�òîò. Äàííàÿ íåóñòîé÷èâîñòü ñîîòâåòñòâóåò íåóñòîé�÷èâîñòè ÎÖÊ-�àçû, îáíàðóæåííîé â ðàáîòå [23℄ ïðèèññëåäîâàíèè óïðóãèõ êîíñòàíò.Ñðàâíåíèå ýíåðãèè �èááñà äëÿ �ÖÊ-, �ÏÓ- èÎÖÊ-�àç ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü �àçîâóþ äèàãðàììóàëþìèíèÿ ïðè ìåãàáàðíûõ äàâëåíèÿõ, êîòîðàÿ ïðåä�ñòàâëåíà íà ðèñ. 4. Äàâëåíèÿ �àçîâûõ ïåðåõîäîââ ïðèáëèæåíèè íåïîäâèæíûõ öåíòðîâ ñîñòàâëÿþò177 �Ïà äëÿ ïåðåõîäà �ÖÊ��ÏÓ è 381 �Ïà äëÿ�ÏÓ�ÎÖÊ. Ó÷åò íóëåâûõ êîëåáàíèé ñäâèãàåò ãðà�íèöû ïåðåõîäîâ ïðè T = 0 K ëèøü íåçíà÷èòåëüíî(ñîîòâåòñòâåííî äî 198 �Ïà è 362 �Ïà). Ïðàêòè÷åñ-êè âî âñåì èññëåäîâàííîì äèàïàçîíå âëèÿíèå ýëåêò-ðîííîãî âêëàäà â òåïëîâóþ ÷àñòü ñâîáîäíîé ýíåð�ãèè (5) íà ñìåùåíèå �àçîâûõ ãðàíèö îêàçàëîñü ïðå�íåáðåæèìî ìàëûì, ÷òî ñâÿçàíî ñ äâóìÿ �àêòîðà�ìè. Âî-ïåðâûõ, ñàìî ïî ñåáå ñëàãàåìîå (5) ìàëî ïðèòåìïåðàòóðàõ íèçêèõ ïî ñðàâíåíèþ ñ òåìïåðàòóðîéÔåðìè, à âî-âòîðûõ, ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ�íèé íà óðîâíå Ôåðìè äëÿ ðàçëè÷íûõ �àç îêàçàëèñüî÷åíü áëèçêèìè. Ëèíèÿ ïëàâëåíèÿ îöåíèâàëàñü, ñî�ãëàñíî êðèòåðèþ Ëèíäåìàíà, ïî ìåòîäèêå, èñïîëü�çîâàííîé â ðàáîòå [23℄.Ýíòðîïèÿ àëþìèíèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ ñòåïåíÿõñæàòèÿ âû÷èñëÿëàñü ïî çàêîíàì äèñïåðñèè �îíîíîâïðè ïîìîùè èçâåñòíîãî âûðàæåíèÿ [1; 36℄770
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P, ГПа�èñ. 5. à) Íîðìàëüíàÿ (T0 = 300 Ê) èçîýíòðîïààëþìèíèÿ â ïëîñêîñòè P�� (êðóæêàìè ïîêàçàíûýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [19℄, ñòðåëêàìè îáîçíà-÷åíû �àçîâûå ïåðåõîäû); á ) ñêîðîñòè çâóêà âäîëüíîðìàëüíîé èçîýíòðîïû (L � ïðîäîëüíàÿ, T � ïî-ïåðå÷íàÿ, D � óñðåäíåííàÿ äåáàåâñêàÿ, âåðòèêàëü-íûå ëèíèè � ãðàíèöû �àç)S = �Xks �~!s(k)2T th ~!s(k)2T �� ln�2 sh ~!s(k)2T �� : (9)�àñ÷åòíàÿ ýíòðîïèÿ àëþìèíèÿ ïðè íîðìàëüíûõóñëîâèÿõ (T = 300 Ê, P = 1 áàð) ñîñòàâèëà28.1 Äæ/(ìîëü�Ê), ÷òî îòëè÷íî ñîãëàñóåòñÿ ñ èçâåñò�íûì çíà÷åíèåì 28.3 Äæ/(ìîëü�Ê) [43℄. Âûðàæåíèå(9) ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü èçîýíòðîïû ïî èçâåñòíûìçàêîíàì äèñïåðñèè �îíîíîâ. Íà �àçîâîé äèàãðàììå(ðèñ. 4) ïðåäñòàâëåíà ðàñ÷åòíàÿ íîðìàëüíàÿ èçîýí�òðîïà àëþìèíèÿ â ïëîñêîñòè T�P , íà ðèñ. 5à îíà ïî�ñòðîåíà â ïëîñêîñòè P�V . Íîðìàëüíàÿ èçîýíòðîïàïåðåñåêàåò ãðàíèöû �àçîâûõ ïåðåõîäîâ �ÖÊ��ÏÓ è�ÏÓ�ÎÖÊ ïðè äàâëåíèÿõ ñîîòâåòñòâåííî 198 �Ïà è316 �Ïà.

Ïîñêîëüêó äëÿ îöåíêè ðåæèìà äèíàìè÷åñêîãîñæàòèÿ (óäàðíûé, èçîýíòðîïè÷åñêèé) âàæíûì ïàðà�ìåòðîì ÿâëÿåòñÿ ñêîðîñòü çâóêà â âåùåñòâå, áûëèâû÷èñëåíû çàâèñèìîñòè óñðåäíåííûõ ñêîðîñòåé çâó�êà âäîëü íîðìàëüíîé èçîýíòðîïû (ñì. ðèñ. 5á ).5. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ È ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðåæäå âñåãî, îñòàíîâèìñÿ íà íåóñòîé÷èâîñòèÎÖÊ-�àçû ïðè íèçêèõ äàâëåíèÿõ, îáíàðóæåííîé âïðåäûäóùåì ïàðàãðà�å. Íà ðèñ. 3 âèäíî, ÷òî â ðå�çóëüòàòå åå ðàçâèòèÿ ïðîèñõîäèò ñïîíòàííîå ñìåùå�íèå àòîìîâ â ïîïåðå÷íîì íàïðàâëåíèè ïî îòíîøå�íèþ ê âîëíîâîìó âåêòîðó. Òàêèì îáðàçîì, ïî ñâîåéñóòè ýòî � íåóñòîé÷èâîñòü Áîðíà [44℄, êîãäà ìîäóëüñäâèãà ñòðåìèòñÿ ê íóëþ. Çàìåòèì, ÷òî ðàíåå îáñó�æäàëàñü íåóñòîé÷èâîñòü Áîðíà ïðè äàâëåíèè îêîëî750 �Ïà â �ÖÊ-�àçå àëþìèíèÿ [44℄.Ñðàâíèì ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ �àçîâîé äèà�ãðàììû àëþìèíèÿ â êâàçèãàðìîíè÷åñêîì ïðèáëèæå�íèè ñ ðàñ÷åòîì çàêîíîâ äèñïåðñèè �îíîíîâ (íàñòî�ÿùàÿ ðàáîòà è [28; 44℄) è ìîäåëüíûé ïîäõîä, èñïîëü�çîâàííûé â ðàáîòàõ [23; 26℄ (ðàñ÷åò ab initio óïðó�ãèõ êîíñòàíò è ðàñ÷åò òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòå�ðèñòèê èç ìîäåëè Äåáàÿ). Ìîäåëüíûé ðàñ÷åò ïðèâî�äèò ê çíà÷èòåëüíîìó ñìåùåíèþ �àçîâûõ ãðàíèö çàñ÷åò íóëåâûõ êîëåáàíèé è ðåçêîìó ñóæåíèþ îáëàñòèñóùåñòâîâàíèÿ �ÏÓ-�àçû ïî òåìïåðàòóðå (äî T == 500 Ê) [23; 26℄. Â êâàçèãàðìîíè÷åñêîì ïðèáëèæå�íèè îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ �ÏÓ-�àçû çíà÷èòåëüíîðàñøèðÿåòñÿ êàê ïî òåìïåðàòóðå, òàê è ïî äàâëåíèþ.Ïðè ñðàâíåíèè ðàñ÷åòíîé ëèíèè �àçîâîãî ïåðåõî�äà �ÖÊ��ÏÓ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïðèT = 300 K [11℄ ñëåäóåò ïðèíèìàòü âî âíèìàíèå òî,÷òî ñòðóêòóðíûé �àçîâûé ïåðåõîä ïðè ñòîëü íèçêîéòåìïåðàòóðå ìîæåò ñîïðîâîæäàòüñÿ øèðîêèì ãèñòå�ðåçèñîì. Ïîýòîìó ÷óòü áîëåå íèçêîå çíà÷åíèå, ïîëó�÷åííîå â íàñòîÿùåé ðàáîòå (190 �Ïà), ïî ñðàâíåíèþñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèåì 215 �Ïà [11℄ ïðåä�ñòàâëÿåòñÿ âïîëíå çàêîíîìåðíûì. Îòìåòèì òàêæå,÷òî èìååòñÿ ñèëüíîå ðàçëè÷èå â õîäå �àçîâîé ãðàíè�öû �ÖÊ�ÎÖÊ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, ïðåäñòàâ�ëåííîé íà ðèñ. 4 è ïîëó÷åííîé â ðàáîòå [23℄. Â ÷àñò�íîñòè, íà �àçîâîé äèàãðàììå ðèñ. 4 ãðàíèöà óñòîé�÷èâîñòè ÎÖÊ-�àçû íå âûõîäèò íà ëèíèþ �àçîâî�ãî ïåðåõîäà �ÖÊ�ÎÖÊ, õîòÿ ïðè âûñîêîé òåìïåðà�òóðå îíà âïëîòíóþ ïðèáëèæàåòñÿ ê òðîéíîé òî÷êå�ÖÊ�ÎÖÊ�æèäêîñòü. Ïîýòîìó íåëüçÿ èñêëþ÷àòüíàëè÷èÿ íåáîëüøîé îáëàñòè ñ íîâîé âûñîêîòåìïå�ðàòóðíîé �àçîé â îêðåñòíîñòè òðîéíîé òî÷êè. Ýòîòâîïðîñ òðåáóåò äîïîëíèòåëüíîãî èññëåäîâàíèÿ.771



Þ. Á. Êóäàñîâ, Î. Ì. Ñóðäèí, À. Ñ. Êîðøóíîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013Òàêèì îáðàçîì, çàìåíà ðåàëüíîãî �îíîííîãîñïåêòðà ìîäåëüíûì äåáàåâñêèì ñïåêòðîì ïðèâîäèòê ñóùåñòâåííîé ïîãðåøíîñòè ïðè îïðåäåëåíèè �à�çîâûõ ãðàíèö è óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ âåùåñòâà. Â÷àñòíîñòè, ýòîò �àêò íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ïðèâîññòàíîâëåíèè íóëåâîé èçîòåðìû ïî äàííûì óäàð�íî-âîëíîâûõ è êâàçèèçîýíòðîïè÷åñêèõ ýêñïåðèìåí�òîâ â îáëàñòè ñâåðõñèëüíûõ äàâëåíèé [46℄.Îäíîé èç ñóùåñòâåííûõ ïðîáëåì ïðè èññëåäîâà�íèè �àçîâîé äèàãðàììû â øèðîêîì äèàïàçîíå ÿâ�ëÿåòñÿ âîïðîñ î êîððåêòíîñòè êâàçèãàðìîíè÷åñêîãîïðèáëèæåíèÿ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Âûøå íàïðèìåðå òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ íàìè ïîêàçàíî, ÷òîâêëàä àíãàðìîíèçìà â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè ó÷èòû�âàåòñÿ. Êðîìå òîãî, èçìåðåíèÿ �îíîííûõ ñïåêòðîâàëþìèíèÿ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ [45℄ ïîêàçàëè,÷òî âïëîòü äî T = 775 Ê ïðè P = 1 áàð èçìåíåíèÿñïåêòðà íåçíà÷èòåëüíûå è â îñíîâíîì ñâîäÿòñÿ ê åãî¾ðàçìûòèþ¿.Íà ðèñ. 4 è 5à íîðìàëüíàÿ èçîýíòðîïà àëþìèíèÿ(T0 = 300 Ê) ïîñòðîåíà â ïëîñêîñòÿõ T�P è P��. Äî250 �Ïà çàâèñèìîñòü P�� ñîâïàäàåò â ïðåäåëàõ ïî�ãðåøíîñòè ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè íåäàâíî íàZ-ìàøèíå [19℄. Ôàçîâûå ïåðåõîäû ïðèâîäÿò ê íåêî�òîðîìó ñìÿã÷åíèþ èçîýíòðîïû, ÷òî òàêæå ñîãëàñóåò�ñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [16℄. Èçîýíòðîïàïðîõîäèò ÷åðåç �ÏÓ-�àçó, ïåðåñåêàÿ äâå ëèíèè �à�çîâûõ ïåðåõîäîâ.Èíòåðåñíî îòìåòèòü, ÷òî ñêîðîñòü çâóêà âäîëüèçîýíòðîïû àëþìèíèÿ îêàçûâàåòñÿ íåìîíîòîííîé�óíêöèåé, êàê ýòî âèäíî íà ðèñ. 5á. Ïðè ïåðåõîäåèç �àçû �ÖÊ â �ÏÓ íà ñêîðîñòÿõ çâóêà èìååòñÿëèøü ñëàáàÿ îñîáåííîñòü, à íà ãðàíèöå �ÏÓ�ÎÖÊïðîèñõîäèò ñèëüíîå èçìåíåíèå ñêîðîñòåé çâóêà. Àíà�ëîãè÷íûå ðåçóëüòàòû ïîäðîáíî îáñóæäàëèñü äëÿ íà�òðèÿ [48℄, ãäå ïðè ïåðåõîäå îò ðåøåòêè �ÖÊ ê ÎÖÊâîçíèêàë ñóùåñòâåííûé ðàçðûâ â ñðåäíèõ çíà÷åíè�ÿõ �îíîííûõ ÷àñòîò. Àíîìàëèè ñêîðîñòè çâóêà ìî�ãóò èìåòü âàæíûå ñëåäñòâèÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ èîöåíêè ðåæèìîâ äèíàìè÷åñêîãî ñæàòèÿ íà òàêèõóñòàíîâêàõ, êàê âçðûâîìàãíèòíûé ãåíåðàòîð ÌÊ-1è Z-ìàøèíà, ïîñêîëüêó îò íèõ çàâèñÿò óñëîâèÿ �îð�ìèðîâàíèÿ óäàðíîé âîëíû.Íåäàâíî áûëà òùàòåëüíî èññëåäîâàíà ïðèìåíè�ìîñòü êðèòåðèÿ ïëàâëåíèÿ Ëèíäåìàíà íà ïðèìåðåíàòðèÿ [47; 48℄. Çäåñü ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äâàïîäõîäà. Ïî ñêîðîñòè çâóêà ìîæíî ïîñòðîèòü ìî�äåëü Äåáàÿ è çàòåì èñïîëüçîâàòü èçâåñòíóþ çàâè�ñèìîñòü Tm = onstV 2=3TD [23; 47℄, ãäå V � îáúåì.Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñòðîãèé ðàñ÷åò ñðåäíåêâàäðà�òè÷íîãî ñìåùåíèÿ àòîìîâ ïðè êîëåáàíèÿõ ïðèâîäèòê çàâèñèìîñòè Tm = onstV 2=3=h!�2i [48℄. Â äåé�
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