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ÈÇÌÅÍÅÍÈÅ ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎÉ ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÛÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÎ�Î ÒÎ�Èß ÏÎÄ ÄÀÂËÅÍÈÅÌÀ. Â. Ëóêîÿíîâ a;b*, Ì. Î. Çàìèíåâ b, Â. È. Àíèñèìîâ a;baÈíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620990, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿbÓðàëüñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò620002, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 11 èþëÿ 2013 ã.Èññëåäîâàíà ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà òîðèÿ â íèçêî- è âûñîêîòåìïåðàòóðíîé êóáè÷åñêèõ �àçàõ ïðè íîð-ìàëüíûõ óñëîâèÿõ è ïîä äàâëåíèåì ïðè ïîìîùè çîííîãî ìåòîäà LDA+U+SO. Ïîñêîëüêó äëÿ êîððåêòíîãîîïèñàíèÿ �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ òîðèÿ è äðóãèõ àêòèíîèäíûõ ìåòàëëîâ âàæåí ó÷åò íå òîëüêî ñïèí-îðáè-òàëüíîãî, íî è êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, âåëè÷èíû ïàðàìåòðîâ ýòèõ âçàèìîäåéñòâèé áûëè äîïîë-íèòåëüíî âû÷èñëåíû. Ïîä äàâëåíèåì ïðîèñõîäèò óøèðåíèå ýëåêòðîííûõ 5f -ñîñòîÿíèé ìåòàëëè÷åñêîãîòîðèÿ ñî çíà÷èòåëüíûì óâåëè÷åíèåì èõ çàñåëåííîñòè.DOI: 10.7868/S00444510140101791. ÂÂÅÄÅÍÈÅÀêòèíîèäíûé ìåòàëë òîðèé â ïîñëåäíåå âðåìÿàêòèâíî èññëåäóåòñÿ â ñâÿçè ñ âîçìîæíîñòÿìè èñ�ïîëüçîâàíèÿ â êà÷åñòâå ÿäåðíîãî òîïëèâà â ðåàê�òîðàõ íîâûõ ïîêîëåíèé [1℄. Äîëãîæèâóùèå àêòèíî�èäû, îáðàçóþùèåñÿ â òîðèåâîì öèêëå, ïðèñóòñòâó�þò â ìåíüøåì êîëè÷åñòâå è õàðàêòåðèçóþòñÿ çíà÷è�òåëüíî áîëåå êîðîòêèì ïåðèîäîì ïîëóðàñïàäà, ÷åì âïëóòîíèåâîì èëè óðàíîâîì. Ñ òî÷êè çðåíèÿ çàùèòûýêîëîãèè, ýòîò �àêòîð èìååò áîëüøîå çíà÷åíèå äëÿðàçâèòèÿ áåçîïàñíîé ÿäåðíîé ýíåðãåòèêè, â ñâÿçè ñ÷åì èíòåðåñíûì îêàçûâàåòñÿ èññëåäîâàíèå ñâîéñòâäàííîãî ìåòàëëà â ýêñòðåìàëüíûõ óñëîâèÿõ (ïðè âû�ñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, äàâëåíèÿõ è ò. ä.) [2℄.Ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ìåòàëëè÷åñêîãî òîðèÿ áû�ëè èçó÷åíû ïðè ïîìîùè ðàçëè÷íûõ ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ ìåòîäîâ. Ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ òî�ðèé êðèñòàëëèçóåòñÿ â ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè�÷åñêîé (�ÖÊ) ñòðóêòóðå � �-�àçå Th [3℄. Ïðè ïîâû�øåíèè òåìïåðàòóðû áîëåå 1400 ÆÑ îáíàðóæåíà îáú�åìíî öåíòðèðîâàííàÿ �-�àçà Th [4℄. Ôàçîâûé ïåðå�õîä ñ ïðåâðàùåíèåì �ÖÊ-ðåøåòêè â îáúåìíî öåí�òðèðîâàííóþ òåòðàãîíàëüíóþ ïðîèñõîäèò ïîä äàâ�ëåíèåì áîëåå 100 �Ïà. Îäíàêî èçìåíåíèå çàâèñè�*E-mail: lukoyanov�imp.uran.ru

ìîñòè ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè îò äàâëåíèÿ ïîêàçûâàåòïðèñóòñòâèå íåáîëüøîé òåòðàãîíàëüíîé êîìïîíåí�òû [5℄. Îñîáåííîñòè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû áûëèèçó÷åíû ìåòîäàìè ðåíòãåíîâñêîé �îòîýìèññèîííîéñïåêòðîñêîïèè è ñïåêòðîñêîïèè òîðìîçíîãî èçîõðî�ìàòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ [6℄.�àíåå ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà òîðèÿ áûëà èñ�ñëåäîâàíà çîííûìè ìåòîäàìè ñ ñóùåñòâåííûìèîãðàíè÷åíèÿìè. Èçíà÷àëüíî ðàñ÷åò ïðîâîäèëñÿ âðàìêàõ ñàìîãî ïðîñòîãî ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîéýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (LDA), òîðèé ñ÷èòàëñÿïåðåõîäíûì ÷åòûðåõâàëåíòíûì d-ìåòàëëîì, ïî�ýòîìó 5f -ñîñòîÿíèÿ òîðèÿ ñ÷èòàëèñü ïîëíîñòüþíåçàñåëåííûìè è 5f -çîíû èñêóññòâåííî ïåðå�äâèãàëèñü â ðàñ÷åòàõ â îáëàñòü áîëåå âûñîêèõýíåðãèé [7℄. Îäíàêî â äàëüíåéøåì áûëî ïîêàçàíî,÷òî ó÷åò 5f -ýëåêòðîíîâ äàåò ëó÷øåå ñîãëàñèå ñèçìåðåííîé ýêñïåðèìåíòàëüíî â ðàáîòàõ [7�9℄ ïî�âåðõíîñòüþ Ôåðìè [10; 11℄. Â ðàáîòå [12℄ àâòîðûïðè ïîìîùè ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì ëèíåàðèçîâàííûõìà��èí-òèí-îðáèòàëåé ïðèøëè ê âûâîäó, ÷òî ïîääàâëåíèåì òîðèé ÿâëÿåòñÿ 5f -ýëåìåíòîì. Â ðàáî�òå [13℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî çàñåëåííîñòü 5f -çîíûèìååò áîëüøîå âëèÿíèå íà ñâîéñòâà îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ òîðèÿ, �àêòè÷åñêè âêëþ÷åíèå 5f -ýëåêòðîíîââ ýëåêòðîííóþ êîí�èãóðàöèþ âàæíî äëÿ ñòàáè�ëèçàöèè �ÖÊ-ñòðóêòóðû. Äî íàñòîÿùåãî âðåìåíèòåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ, ðàññìàòðèâàþùèå169



À. Â. Ëóêîÿíîâ, Ì. Î. Çàìèíåâ, Â. È. Àíèñèìîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014ñïèí-îðáèòàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå è ýëåêòðîííûåêîððåëÿöèè â òîðèè, îòñóòñòâóþò.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû äâóõ �àç òîðèÿ ïîä äàâëåíèåì áûëâïåðâûå èñïîëüçîâàí ìåòîä LDA+U+SO. Â ïðåäïî�ëîæåíèè âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé�êè â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìîòðåíî âëèÿíèå óìåíü�øåíèÿ îáúåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè íà ýëåêòðîííóþñòðóêòóðó è çàñåëåííîñòè îáîëî÷åê òîðèÿ.2. ÄÅÒÀËÈ �ÀÑ×ÅÒÎÂÏîñêîëüêó äëÿ 5f -ýëåêòðîíîâ òîðèÿ âàæåí ó÷åòíå òîëüêî ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, íîè ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé, äëÿ �- è �-�àç òî�ðèÿ áûëè ïðîâåäåíû âû÷èñëåíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóê�òóðû ìåòàëëè÷åñêîãî òîðèÿ ïðè ïîìîùè ìåòîäàLDA+U+SO [14℄, âêëþ÷àþùåãî ó÷åò îáîèõ óêà�çàííûõ âçàèìîäåéñòâèé ýëåêòðîíîâ 5f -îáîëî÷êè âïîëíîé ìàòðè÷íîé �îðìå. Çà ïîñëåäíèå ãîäû äàí�íûé ìåòîä õîðîøî çàðåêîìåíäîâàë ñåáÿ ïðè èññëå�äîâàíèè ñâîéñòâ ñîåäèíåíèé àêòèíîèäíûõ ýëåìåí�òîâ [15; 16℄.�àñ÷åòû âûïîëíåíû â ïàêåòå ïðîãðàììTB-LMTO-ASA [17℄ íà îñíîâå ìåòîäà ëèíåàðèçîâàí�íûõ îðáèòàëåé ìà��èí-òèí (ÌÒ) â ïðèáëèæåíèèàòîìíûõ ñ�åð. Èíòåãðèðîâàíèå ìåòîäîì òåòðàýä�ðîâ îñóùåñòâëÿëîñü â ñåòêå k-òî÷åê â îáðàòíîìïðîñòðàíñòâå ñ ïîëíûì ÷èñëîì 8 � 8 � 8 = 512. Âîðáèòàëüíûé áàçèñ áûëè âêëþ÷åíû ÌÒ-îðáèòàëè,ñîîòâåòñòâóþùèå 7s-, 6p-, 5d-, 5f -ñîñòîÿíèÿì Th. �à�äèóñ ÌÒ-ñ�åðû Th äëÿ �- è �-�àç òîðèÿ ñîñòàâëÿëñîîòâåòñòâåííî 3.7 è 3.8 à. å.Âåëè÷èíû ïàðàìåòðîâ ïðÿìîãî êóëîíîâñêîãî Uè îáìåííîãî õóíäîâñêîãî JH âçàèìîäåéñòâèé äëÿ5f -îáîëî÷êè Th áûëè âû÷èñëåíû â ðàìêàõ ïðîöåäó�ðû ñâåðõúÿ÷åéêè [18℄ îòäåëüíî äëÿ îáåèõ �àç è äà�ëåå íå èçìåíÿëèñü äëÿ ÿ÷ååê ñ ìåíüøèì îáúåìîì. Âðàìêàõ ïðîöåäóðû ñâåðõúÿ÷åéêè âåëè÷èíà ïàðàìåò�ðà U âû÷èñëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ïðèáëèæåíèÿ LDA ââèäå âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ ýíåðãèè LDA ïî èçìåíå�íèþ ìàòðèöû ïëîòíîñòè äëÿ ëîêàëüíî çà�èêñèðî�âàííûõ ýëåìåíòîâ ìàòðèöû ïëîòíîñòè n�mm0 . Åñëèó÷èòûâàòü òîëüêî s-, p-, d-êàíàëû ýêðàíèðîâàíèÿè íå ó÷èòûâàòü ýêðàíèðîâàíèå ýëåêòðîíîâ â çîíåj = 5=2 çà ñ÷åò ýëåêòðîíîâ â çîíå j = 7=2, ðåçóëü�òàò ðàñ÷åòà êóëîíîâñêîãî ïàðàìåòðà äëÿ ïðîöåäóðûñâåðõúÿ÷åéêè äàåò çíà÷åíèå U = 2:3 ýÂ äëÿ �-�àçûòîðèÿ è U = 2:7 ýÂ äëÿ �-�àçû. Ïðîâåäåííûå ðàñ÷å�òû ïàðàìåòðà U äëÿ ñæàòûõ îáúåìîâ ïîêàçàëè, ÷òîîí èçìåíÿåòñÿ íà âåëè÷èíó ïîðÿäêà 0.1 ýÂ, ïîýòî�

ìó èçìåíåíèåì äàííîãî ïàðàìåòðà ïîä äàâëåíèåì âðàñ÷åòàõ áûëî ðåøåíî ïðåíåáðå÷ü.Õóíäîâñêèé ïàðàìåòð îáìåííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ âû÷èñëÿåòñÿ â ðàñ÷åòå LSDA êàê ðàçíîñòüýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ýëåêòðîííûõ ïàð,ïðîòèâîïîëîæíî è îäíîíàïðàâëåííûõ ïî ñïèíó.Åãî çíà÷åíèå îêàçàëîñü ðàâíûì JH = 0:41 ýÂ äëÿ�-�àçû òîðèÿ è JH = 0:46 ýÂ äëÿ �-�àçû. Èñ�ïîëüçîâàíèå òî÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà îáìåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ âàæíî â àêòèíîèäíûõ ýëåìåíòàõ,ïîñêîëüêó èìåííî îíî ñîçäàåò áàëàíñ ñî ñïèí-îð-áèòàëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì ïðè �îðìèðîâàíèèìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ [14℄. Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿïàðàìåòðîâ èñïîëüçîâàëèñü âî âñåõ ðàñ÷åòàõ.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ�åçóëüòàòû ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ ïðåäñòàâëå�íû íà ðèñ. 1 è 2 â âèäå ïîëíûõ è ïàðöèàëü�íûõ ïëîòíîñòåé äëÿ ýëåêòðîííûõ 6d-, 5f -ñîñòîÿíèé(ÏÝÑ), ïîñëåäíèå äàþò ïðèìåðíî îäèíàêîâûé âêëàäâ ïëîòíîñòü íà óðîâíå Ôåðìè. Ñîñòîÿíèÿ 7s- è6p-ñèììåòðèè äàþò íåñóùåñòâåííûé âêëàä â äàí�íîì ýíåðãåòè÷åñêîì èíòåðâàëå è íà ðèñóíêå íåïðèâåäåíû. Íà ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî äëÿ �-�àçû òî�ðèÿ d-çîíà ïðèõîäèòñÿ íà èíòåðâàë îò �4:5 äî10.5 ýÂ; f -çîíà ðàñïîëàãàåòñÿ â èíòåðâàëå ýíåðãèéîò �3 ýÂ. Äëÿ �-�àçû ìåòàëëè÷åñêîãî òîðèÿ (ñì.ðèñ. 2) d-çîíà ïðèõîäèòñÿ íà èíòåðâàë îò �3:5 äî10.5 ýÂ, f -çîíà òàêæå ðàñïîëàãàåòñÿ â èíòåðâàëåýíåðãèé îò �3 ýÂ. Êàê âèäíî íà ðèñóíêàõ, âî âñåõÏÝÑ äëÿ 5f -ñîñòîÿíèé ìîæíî íàáëþäàòü îáóñëîâ�ëåííîå ñïèí-îðáèòàëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì ðàñùåï�ëåíèå 5f -çîíû íà äâå ïîäçîíû (ñî çíà÷åíèåì ïîëíî�ãî ìîìåíòà j ðàâíûì 5/2 è ñî çíà÷åíèåì ïîëíîãîìîìåíòà j ðàâíûì 7/2) ñ öåíòðàìè òÿæåñòè ñîîòâåò�ñòâåííî 1.7 ýÂ è 2.8 ýÂ äëÿ �-�àçû òîðèÿ è 1.6 ýÂè 2.9 ýÂ äëÿ �-�àçû òîðèÿ. Ïîëó÷åííàÿ ýëåêòðîí�íàÿ ñòðóêòóðà çàñåëåííûõ ñîñòîÿíèé õîðîøî ñîîò�íîñèòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ñïåêòðàëüíûìè äàí�íûìè ðàáîòû [6℄, ãäå çàïîëíåííûå ñîñòîÿíèÿ îáðàçó�þò äâà ìàêñèìóìà ïðè 0.5 ýÂ è 2 ýÂ. Äàííûå ïðî�âåäåííûõ ðàñ÷åòîâ òàêæå ñâèäåòåëüñòâóþò îá îòñóò�ñòâèè ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â ìåòàëëè÷åñêîì òî�ðèè (S = L = J = 0).Èñïîëüçóÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ çà�âèñèìîñòè îáúåìà îò ïðèëîæåííîãî äàâëåíèÿ [12℄,ìîæíî ñâÿçàòü îáúåì ÿ÷åéêè ìåòàëëè÷åñêîãî òîðèÿñ ïðèëîæåííûì äàâëåíèåì â ïðåäïîëîæåíèè ïðèëî�æåíèÿ ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ, ò. å. îäèíàêîâî�ãî ñæàòèÿ ÿ÷åéêè ïî âñåì íàïðàâëåíèÿì. Âûáðàí�íûå îòíîñèòåëüíûå îáúåìû äëÿ �-�àçû òîðèÿ ïðè�170



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Èçìåíåíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû : : :
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Энергия, эВ�èñ. 1. Ïîëíàÿ è ïàðöèàëüíûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé �-�àçû òîðèÿ. Óðîâåíü Ôåðìè ñîîòâåòñòâóåòíóëåâîé ýíåðãèè
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Энергия, эВ�èñ. 2. Ïîëíàÿ è ïàðöèàëüíûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé �-�àçû òîðèÿ. Óðîâåíü Ôåðìè ñîîòâåòñòâóåòíóëåâîé ýíåðãèèâåäåíû íà ðèñ. 3 è ýêâèâàëåíòíû ïðèëîæåííûì äàâ�ëåíèÿì: ñîîòâåòñòâåííî 0, 20 �Ïà, 50 �Ïà, 100 �Ïà è300 �Ïà. Òàêèì îáðàçîì, ïðèâåäåííûå â äàííîé ðà�áîòå ðåçóëüòàòû ñîîòâåòñòâóþò äâóì íàáîðàì òî÷åêíà �àçîâîé äèàãðàììå òîðèÿ: äëÿ óêàçàííûå äàâëå�íèé ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå äëÿ �-�àçû è òåì�
ïåðàòóðå 1450 ÆÑ äëÿ �-�àçû.Èç ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòîâ ìåòîäîìLDA+U+SO ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé íà ðèñ. 3 è 4ñëåäóåò, ÷òî ïðè óìåíüøåíèè îáúåìà ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè (óâåëè÷åíèè äàâëåíèÿ) èíòåíñèâíîñòü ÏÝÑïàäàåò çà ñ÷åò óøèðåíèÿ çîíû (øèðèíà èíòåðâàëà171
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�èñ. 3. Ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé �-�àçûòîðèÿ ïîä äàâëåíèåì. Ïðåäñòàâëåíû ãðà�èêè ïîë-íûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé (êðèâàÿ) è ïëîòíîñòåé5f -ñîñòîÿíèé (çàòåìíåííûå îáëàñòè). Óðîâåíü Ôåð-ìè ñîîòâåòñòâóåò íóëåâîé ýíåðãèèýíåðãèè, íà êîòîðûé ïðèõîäèòñÿ îñíîâíàÿ ïëîòíîñòüñîñòîÿíèé, óâåëè÷èâàåòñÿ ñ 13.5 ýÂ (îò �3 ýÂ äî10.5 ýÂ) äëÿ îòíîøåíèÿ V=V0 = 1:0 äî 18 ýÂ (îò�6 ýÂ äî 12 ýÂ) â ñëó÷àå �-�àçû òîðèÿ è äî 16.5 ýÂ(îò �4:5 ýÂ äî 12 ýÂ) â ñëó÷àå �-�àçû äëÿ îòíî�øåíèÿ V=V0 = 0:4). Öåíòð òÿæåñòè f -çîíû êàê äëÿ�-�àçû, òàê è äëÿ �-�àçû òîðèÿ òàêæå ñäâèãàåòñÿâ îáëàñòü áîëåå âûñîêèõ ýíåðãèé.
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�èñ. 4. Ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé �-�àçûòîðèÿ ïîä äàâëåíèåì. Ïðåäñòàâëåíû ãðà�èêè ïîë-íûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé (êðèâûå) è ïëîòíîñòåé5f -ñîñòîÿíèé (çàòåìíåííûå îáëàñòè). Óðîâåíü Ôåð-ìè ñîîòâåòñòâóåò íóëåâîé ýíåðãèèÀíàëèç çàâèñèìîñòè çàñåëåííîñòè çîí ðàçëè÷�íîé ñèììåòðèè îò óìåíüøåíèÿ îáúåìà ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè ïðèâåäåí íà ðèñ. 5 äëÿ �-�àçû è íà ðèñ. 6äëÿ �-�àçû òîðèÿ. Âèäíî, êàê ñ óâåëè÷åíèåì äàâëå�íèÿ óìåíüøàþòñÿ çàñåëåííîñòè 7s-, 6p-, 6d-îáîëî÷åêè ðàñòåò çàñåëåííîñòü 5f -îáîëî÷êè è äëÿ �-�àçû,è äëÿ �-�àçû ìåòàëëè÷åñêîãî òîðèÿ: äëÿ �-�àçûòîðèÿ çàñåëåííîñòü óâåëè÷èâàåòñÿ â òðè ðàçà, äëÿ172



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Èçìåíåíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû : : :
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�èñ. 5. Çàñåëåííîñòü çîí �-�àçû òîðèÿ ïîä äàâëå-íèåì. Ïðàâàÿ øêàëà îòíîñèòñÿ ê çàñåëåííîñòè òîëü-êî 6p-ñîñòîÿíèé
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�èñ. 6. Çàñåëåííîñòü çîí �-�àçû òîðèÿ ïîä äàâëå-íèåì. Ïðàâàÿ øêàëà îòíîñèòñÿ ê çàñåëåííîñòè òîëü-êî 6p-ñîñòîÿíèé�-�àçû � áîëåå ÷åì â 3.5 ðàçà. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó�÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîäòâåðæäàþò ýêñïåðèìåíòàëü�íûå äàííûå (íàïðèìåð, ðàáîòû [5℄) è ó÷àñòèå êîì�áèíàöèè d- è f -ýëåêòðîíîâ â ñòàáèëèçàöèè îáúåìíîöåíòðèðîâàííîé ñòðóêòóðû òîðèÿ [13℄.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî ó÷åò ñïèí-îðáèòàëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ â òîðèè â ðàìêàõ ìåòîäà LDA++U+SO ïðèâîäèò ê óøèðåíèþ çîí ïîä äàâëåíèåìäëÿ îáåèõ êðèñòàëëè÷åñêèõ �àç. Ïðè áîëüøèõ äàâ�ëåíèÿõ äàííûé ý��åêò ¾çàìûâàåò¿ ðàñùåïëåíèå5f -çîíû. Ñ óâåëè÷åíèåì äàâëåíèÿ ïàäàþò çàñåëåí�íîñòè 7s-, 6p-, 6d-îáîëî÷åê è ðàñòåò çàñåëåííîñòü5f -ñîñòîÿíèé è äëÿ �-�àçû, è äëÿ �-�àçû ìåòàëëè�÷åñêîãî òîðèÿ.
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