
38 �¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 1998. ü 3â¨ª á¨«ì­® à §¬ë¢ îâáï, çâ® íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­® ­ -¡«î¤ «®áì ¢ à ¡®â å [2, 3]. � ¬¥â¨¬, çâ® úáâ à¥­¨¥ûªà¨áâ ««®¢, á¢ï§ ­­®¥ á ã¢¥«¨ç¥­¨¥¬ ç¨á«  ¤¥ä¥ªâ®¢,â ª¦¥ ¯à¨¢®¤¨â ª à §¬ëâ¨î ¤¨í«¥ªâà¨ç¥áª¨å ¨  ªãá-â¨ç¥áª¨å  ­®¬ «¨© ¢ ®¡« áâ¨ ¯¥à¥å®¤  §  áç¥â ¢®§-­¨ª­®¢¥­¨ï «®ª «ì­ëå í«¥ªâà¨ç¥áª¨å ¯®«¥©, ã¯àã£¨å­ ¯àï¦¥­¨© ¨ ¨å £à ¤¨¥­â®¢. �¨â¥à âãà 1. �âàãª®¢ �.�., �¥¢ ­îª �.�. �¨§¨ç¥áª¨¥ ®á­®¢ë á¥£­¥â®-í«¥ªâà¨ç¥áª¨å ï¢«¥­¨© ¢ ªà¨áâ «« å. �., 1983.2. Imai K.J. // Phys. Soc. Japan. 1974. No. 4. P. 1069.3. � à¥¬¡® �.�., �à á¨«ì­¨ª®¢ �.�., �ã¬ï­æ¥¢  �.�., �¥à¤®-¡®«ìáª ï �.�. // �ªãáâ. ¦ãà­. 1995. 41, ü 5. C. 784.�®áâã¯¨«  ¢ p¥¤ ªæ¨î24.06.97������ �������� ������� 539.1 ������ ������� ���������� ��������� �������������� ������� ����������.�.�¨«®­®¢, �. �. �«ï­¥­ª®(ª ä¥¤à  ä¨§¨ª¨ â¢¥à¤®£® â¥« )�¥â®¤®¬ ¬®¤¥«ì­®£® ¯®â¥­æ¨ «  ¢ £ à¬®­¨ç¥áª®¬ ¯à¨¡«¨¦¥­¨¨ á ãç¥â®¬ ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï ¤® ç¥â-¢¥àâ®© ª®®à¤¨­ æ¨®­­®© áä¥àë ¯à®¢¥¤¥­ à áç¥â ã¯àã£¨å ¯®áâ®ï­­ëå Mg, Zr ¨ Ti. � ª ¢ á«ãç ¥ Mg,â ª ¨ ¢ á«ãç ¥ ¯¥à¥å®¤­ëå ¬¥â ««®¢ Zr ¨ Ti à ááç¨â ­­ë¥ §­ ç¥­¨ï ã¯àã£¨å ¯®áâ®ï­­ëå ®ª § «¨áì¡«¨§ª¨¬¨ ª íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ë¬. �«ï Zr ¨ Ti ­ ¨¡®«¥¥ ¡«¨§ª¨¬¨ ª íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ë¬ ®ª § «¨áì§­ ç¥­¨ï ã¯àã£¨å ¯®áâ®ï­­ëå C12, C13, C33,   ¤«ï C11 ¨ C44 à áå®¦¤¥­¨ï á®áâ ¢¨«¨ ®ª®«® 20%.� ­ áâ®ïé¥¥ ¢à¥¬ï ¬¥â®¤ ¬®¤¥«ì­®£® ¯®â¥­æ¨ « ¤®áâ â®ç­® è¨à®ª® ¯à¨¬¥­ï¥âáï ¤«ï ¨§ãç¥­¨ï ¬­®-£¨å ¢ ¦­ëå á¢®©áâ¢ ¬¥â ««®¢ ¨ á¯« ¢®¢, â ª¨å ª ªí­¥à£¨ï ã¯®àï¤®ç¥­¨ï, ãáâ®©ç¨¢®áâì ä §, ä®­®­­ë¥á¯¥ªâàë, ¯«®â­®áâì í«¥ªâà®­­ëå á®áâ®ï­¨© ¨ â. ¯.� ¨¡®«¥¥ ãá¯¥è­ë¬ ®ª § «®áì ¯à¨¬¥­¥­¨¥ ¯á¥¢¤®-¯®â¥­æ¨ «®¢ ¤«ï ¬¥â ««®¢ á ��� ¨ ��� áâàãªâãà -¬¨ [1{3]. � â® ¦¥ ¢à¥¬ï ­¥¤®áâ â®ç­® ¯®«­® ¨áá«¥-¤®¢ ­  ¢®§¬®¦­®áâì ¨á¯®«ì§®¢ ­¨ï ¬®¤¥«ì­ëå ¯®-â¥­æ¨ «®¢ ¤«ï à áç¥â  ¯®¤®¡­ëå å à ªâ¥à¨áâ¨ª ���¬¥â ««®¢ ¨ á¯« ¢®¢, ¢ ç áâ­®áâ¨ ¯¥à¥å®¤­ëå í«¥-¬¥­â®¢. �¯àã£¨¥ ¯®áâ®ï­­ë¥ ��� ¬¥â ««®¢ ¬®£ãâ¡ëâì à ááç¨â ­ë, ¥á«¨ ¨§¢¥áâ­ë §­ ç¥­¨ï ¯®â¥­æ¨ -«®¢ ¬¥¦ â®¬­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï F (r). � à ¡®â¥ [4]¯à¨ ¢ëç¨á«¥­¨¨ F (r) ¯à¥¤¯®« £ ¥âáï §­ ­¨¥ à á¯à¥-¤¥«¥­¨ï í«¥ªâà®­­®© ¯«®â­®áâ¨ ¢®ªàã£ ï¤¥à. � íâ®©à ¡®â¥ ¯à®¢®¤¨«áï à áç¥â ã¯àã£¨å ¯®áâ®ï­­ëå ¤«ïMg á ¯à¨¬¥­¥­¨¥¬ ¯®â¥­æ¨ « , ¯®áâà®¥­­®£® ­  ®á-­®¢¥ à á¯à¥¤¥«¥­¨ï í«¥ªâà®­­®© ¯«®â­®áâ¨ ¢ à ¬ª å¬¥â®¤  äã­ªæ¨®­ «  ¯«®â­®áâ¨. �¤­ ª® ¯à¨¬¥­¥­¨¥¨á¯®«ì§®¢ ¢è¨åáï ¢ [4] ¤®áâ â®ç­® £à®¬®§¤ª¨å ä®à-¬ã« ¤«ï ¯¥à¥å®¤­ëå í«¥¬¥­â®¢ ¯à¥¤áâ ¢«ï¥â §­ ç¨-â¥«ì­ë¥ âàã¤­®áâ¨. � â® ¦¥ ¢à¥¬ï à áç¥â ã¯àã£¨å¯®áâ®ï­­ëå ª ª ¤«ï ¯à®áâëå, â ª ¨ ¤«ï ¯¥à¥å®¤­ëå¬¥â ««®¢ ¬®¦¥â ¡ëâì ¯à®¢¥¤¥­ ¢ à ¬ª å ¬¥â®¤  ¬®-¤¥«ì­®£® ¯®â¥­æ¨ « . �¥«ìî ¤ ­­®© à ¡®âë ï¢«ï¥âáï¯à¨¬¥­¥­¨¥ ¬¥â®¤  ¬®¤¥«ì­®£® ¯®â¥­æ¨ «  ¤«ï ¢ë-ç¨á«¥­¨ï ã¯àã£¨å ¯®áâ®ï­­ëå àï¤  ¬¥â ««®¢ á ���áâàãªâãà®©.

�¥â®¤¨ª  à áç¥â � ª ®â¬¥ç «®áì ¢ à ¡®â¥ [4], ¢ £ à¬®­¨ç¥áª®¬¯à¨¡«¨¦¥­¨¨ ¤«ï à áç¥â  ã¯àã£¨å ¯®áâ®ï­­ëå í«¥-¬¥­â®¢ á ��� áâàãªâãà®© ¬®¦­® ®£à ­¨ç¨âìáï à á-á¬®âà¥­¨¥¬ ª®®à¤¨­ æ¨®­­ëå áä¥à ¤® ç¥â¢¥àâ®©¢ª«îç¨â¥«ì­®. � íâ®¬ ¯à¨¡«¨¦¥­¨¨ ã¯àã£¨¥ ¯®áâ®-ï­­ë¥ ¬®£ãâ ¡ëâì à ááç¨â ­ë á ¨á¯®«ì§®¢ ­¨¥¬ ¢ë-à ¦¥­¨© [5, 6]:C11 = p3(3�� A1 � L)=2c;C12 = C11 � 1p3 c��[3(�� 3A1)� 3B1 � B2 � 12G1 � 4G2 + P ];L = h(2B2 +G2 + 3G1)(3B1 +B2 + 8G2)++2G2(3B1 + B2)i.3(B1 + B2 + G1 + G2);C13 = 2a(2G4 � B4)� C44;C33 = cp3 a2 [�3(B3 + G3) + 4�];C44 = � 2p3 c(3A2 +B3 + 4G3);P = (B1 � B2 � 2G1 + 2G2)2B1 +B2 + G1 + G2 ;� = �[k1(1) + CB(1)]; A1 = A2 = CB(1); A3 = 0;



�¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 1998. ü3 39B1 = CB(2); B2 = 13(K1(2) + 3CB(2));B3 = 2B2 �B1; B4 = p2(B2 � B1);G1 = CB(3); G2 = 13(2K1(3) + 3CB(3));G3 = 12(G1 + G2); G4 = G2 � G1p2 ;� = �(K1(4) + CB(4));K1(S) = (�i � �i)S ; CB(S) = (�i)S :� íâ¨å ¢ëà ¦¥­¨ïå C11, C12, C13, C33 ¨ C44 |ã¯àã£¨¥ ¯®áâ®ï­­ë¥, a ¨ c | ¯ à ¬¥âàë ªà¨áâ ««¨-ç¥áª®© à¥è¥âª¨.� ¨á¯®«ì§®¢ ­¨¥¬ à ááç¨â ­­ëå ¯®â¥­æ¨ «®¢¬¥¦ â®¬­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï ¢ëç¨á«ï«¨áì §­ ç¥­¨ïà ¤¨ «ì­ëå (�i) ¨ â ­£¥­æ¨ «ì­ëå (�i) á¨«®¢ëå¯®áâ®ï­­ëå ¤«ï ¯¥à¢ëå ç¥âëà¥å ª®®à¤¨­ æ¨®­­ëåáä¥à ¯® ä®à¬ã« ¬�1 = d2Fdr2 ����ri ; �1 = 1r dFdr ����ri ;£¤¥ i | ­®¬¥à ª®®à¤¨­ æ¨®­­®© áä¥àë.�® ¢â®à®¬ ¯®àï¤ª¥ â¥®à¨¨ ¢®§¬ãé¥­¨© ¯®â¥­æ¨ «¬¥¦ â®¬­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï § ¯¨áë¢ ¥âáï á«¥¤ãî-é¨¬ ®¡à §®¬ [7]:F (r) = Z2e2r � 2Z2e2� 1Z0 G(q)sin qrqr dq;£¤¥ Z | ¢ «¥­â­®áâì, q | ¬®¤ã«ì ¢¥ªâ®à  à áá¥ï­¨ï,r | ¬¥¦ â®¬­®¥ à ááâ®ï­¨¥.

� ª ç¥áâ¢¥ ¨áå®¤­ëå ¤ ­­ëå ¨á¯®«ì§ã¥âáï ­ ¡®àä®à¬ä ªâ®à®¢ ¬®¤¥«ì­ëå ¯®â¥­æ¨ «®¢ ¢  ­ «¨â¨-ç¥áª®© ä®à¬¥, ¯à¥¤«®¦¥­­ë© �­¨¬ «ã [8, 9]:¤«ï ¯à®áâëå í«¥¬¥­â®¢W (q;k;k0) = B(q)"(q) + F (q;k;k0) + I(q);¤«ï ¯¥à¥å®¤­ëå í«¥¬¥­â®¢W (q;k;k0) = B(q) + F (q;k;k0)"(q) : (1)�¤¥áì B(q) | «®ª «ì­ ï ç áâì, F (q;k;k0) | ­¥«®-ª «ì­ ï ç áâì, "(q)| äã­ªæ¨ï ¤¨í«¥ªâà¨ç¥áª®© ¯à®-­¨æ ¥¬®áâ¨, I(q) | ¤®¯®«­¨â¥«ì­ë© ç«¥­ ¤«ï ¯à®á-âëå ¬¥â ««®¢. �â¨ ¢ëà ¦¥­¨ï ­¥ ¯à¨¢®¤ïâáï ¯®«­®á-âìî ¢¢¨¤ã ¨å £à®¬®§¤ª®áâ¨.� ª ¯®ª § ­® ¢ à ¡®â¥ [10], à áç¥â ä®à¬ä ªâ®à®¢¬®¤¥«ì­ëå ¯®â¥­æ¨ «®¢ ¨ ¤«ï ¯à®áâëå, ¨ ¤«ï ¯¥à¥-å®¤­ëå í«¥¬¥­â®¢ ¬®¦­® ¯à®¢®¤¨âì á ¨á¯®«ì§®¢ ­¨-¥¬ ä®à¬ã«ë (1).� à ¬¥âàë A0, A1, A2, Rm, 
, Z, m�, Rc, �e� ¨jEcj, ¨á¯®«ì§®¢ ­­ë¥ ¯à¨ à áç¥â¥ ä®à¬ä ªâ®à®¢ ¬®-¤¥«ì­ëå ¯®â¥­æ¨ «®¢, ¯à¨¢¥¤¥­ë ¢ â ¡«. 1. � à ª-â¥à¨áâ¨ç¥áª ï äã­ªæ¨ï G(q) à ááç¨âë¢ « áì ¯® ä®à-¬ã«¥ [7]:G(q) = �4�Ze2
q2 �2 W (q)21� f(q) �1� 1"(q)� :� ª¨¬ ®¡à §®¬, ¥á«¨ ¨§¢¥áâ­ë §­ ç¥­¨ï å à ªâ¥-à¨áâ¨ç¥áª¨å äã­ªæ¨© G(q), ¬®¦­® à ááç¨â âì á¨«®-¢ë¥ ¯®áâ®ï­­ë¥ ¤«ï ª ¦¤®£® ­ ¡®à  ¡«¨¦ ©è¨å á®-á¥¤¥©. �   ¡ « ¨ æ   1� à ¬¥âàë ¬®¤¥«ì­ëå ¯®â¥­æ¨ «®¢�¥â «« a, �A c, �A A0, a.e. A1, a.e. A2, a.e. Rm, a.e. 
, a.e. Z , a.e. m�, a.e. Rc, a.e. �e� jEcj, RyMg 3,21 5,21 0,78 0,88 0,99 2,6 155,9 2 1,0 1,47 0,043 0,086Ti 2,95 4,68 2,30 2,50 2,10 2,0 119,0 4 1,0 1,285 0,037 0,096Zr 3,23 5,15 1,15 1,70 1,30 2,0 157,0 4 1,0 1,493 0,044 0,095�   ¡ « ¨ æ   2� áç¥â­ë¥ §­ ç¥­¨ï  â®¬­ëå á¨«®¢ëå ¯®áâ®ï­­ëå ¯à¨ ãç¥â¥ ®â 1 ¤® 4 ª®®à¤¨­ æ¨®­­ëå áä¥à� ¤¨ãáë Mg Ti Zr¨ á¨«®¢ë¥¯®áâ®ï­­ë¥ 1 2 3 4 1 2 3 4 1 2 3 4ri, �A 3,20 3,21 4,53 5,21 2,89 2,95 4,13 4,68 3,18 3,23 4,53 5,15�i � 10�4, ¤¨­/á¬ 1,41 1,04 0,12 {0,052 2,95 1,23 0,24 0,07 2,42 1,17 0,37 0,12�i � 10�4, ¤¨­/á¬ 0,0012 0,0010 {0,033 {0,0006 0,20 0,12 {0,071 {0,019 0,11 0,07 {0,13 {0,043



40 �¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 1998. ü 3
�¨á. 1
�¨á. 2�¥§ã«ìâ âë à áç¥â � ¢¨á¨¬®áâ¨ G(q) ¨ F (r) ¤«ï Mg ¯à¨¢¥¤¥­ë á®-®â¢¥âáâ¢¥­­® ­  à¨á. 1 ¨ 2. �å®¤­ë© ¢¨¤ ¨¬¥îâ íâ¨§ ¢¨á¨¬®áâ¨ ¤«ï Zr ¨ Ti.� â ¡«. 2 ¯à¨¢¥¤¥­ë à ¤¨ãáë ¯¥à¢ëå ç¥âëà¥å ª®-®à¤¨­ æ¨®­­ëå áä¥à ¨ §­ ç¥­¨ï  â®¬­ëå á¨«®¢ëå¯®áâ®ï­­ëå ¤«ï Mg, Zr ¨ Ti. �§ â ¡«. 2 ¢¨¤­®, çâ®á¨«®¢ë¥ ¯®áâ®ï­­ë¥, á®®â¢¥âáâ¢ãîé¨¥ ¯¥à¢®© ¨ ¢â®-à®© ª®®à¤¨­ æ¨®­­ë¬ áä¥à ¬, ¤«ï ª ¦¤®£® ¨§ í«¥-¬¥­â®¢ ¨¬¥îâ ¡«¨§ª¨¥ §­ ç¥­¨ï, çâ® ï¢«ï¥âáï á«¥¤áâ-¢¨¥¬ ¡«¨§ª¨å §­ ç¥­¨© à ¤¨ãá®¢ íâ¨å áä¥à. � ¤¨ «ì-­ ï á¨«®¢ ï ¯®áâ®ï­­ ï ¤«ï ª ¦¤®© ª®®à¤¨­ æ¨®­-­®© áä¥àë ¡®«ìè¥ â ­£¥­æ¨ «ì­®© ¯®áâ®ï­­®©.� â ¡«. 3 ¯à¨¢¥¤¥­ë ã¯àã£¨¥ ¯®áâ®ï­­ë¥ ¤«ï Mg,Zr ¨ Ti, à ááç¨â ­­ë¥ ¯à¨¢¥¤¥­­ë¬ ¢ëè¥ ¬¥â®¤®¬,  â ª¦¥ ¬¥â®¤®¬ [4], ¨ íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ë¥ §­ ç¥­¨ï[11{13].�à ¢­¥­¨¥ ¯®ª §ë¢ ¥â, çâ® à áç¥â ã¯àã£¨å ¯®áâ®-ï­­ëå ¤«ï Mg ¬¥â®¤®¬ ¬®¤¥«ì­®£® ¯®â¥­æ¨ «  ¨ à á-ç¥â á ¨á¯®«ì§®¢ ­¨¥¬ äã­ªæ¨¨ à á¯à¥¤¥«¥­¨ï í«¥ª-âà®­­®© ¯«®â­®áâ¨ [4] ã¤®¢«¥â¢®à¨â¥«ì­® á®£« áã-îâáï á íªá¯¥à¨¬¥­â®¬. �«ï Ti ¨ Zr â ª¦¥ ¯®«ãç¥-

­® ã¤®¢«¥â¢®à¨â¥«ì­®¥ á®£« á¨¥ à ááç¨â ­­ëå §­ -ç¥­¨© ã¯àã£¨å ¯®áâ®ï­­ëå á íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ë¬¨¤ ­­ë¬¨. �   ¡ « ¨ æ   3�¯àã£¨¥ ¯®áâ®ï­­ë¥�¥â «« �áâ®ç­¨ª ¤ ­­ëå C � 10�12, ¤¨­/á¬2C11 C22 C13 C33 C44� áç¥â 0,71 0,32 0,34 0,84 0,17(­ áâ®ïé ï à ¡®â )Mg � áç¥â [4] 0,59 0,26 0,21 0,62 0,16�ªá¯¥à¨¬¥­â [13] 0,83 0,32 0,19 0,97 0,18�ªá¯¥à¨¬¥­â [11] 0,63 0,25 0,21 0,66 0,18� áç¥â 2,17 0,81 0,75 2,06 0,59Ti (­ áâ®ïé ï à ¡®â )�ªá¯¥à¨¬¥­â [11] 1,62 0,92 0,69 1,81 0,46� áç¥â 1,75 0,63 0,61 1,98 0,25Zr (­ áâ®ïé ï à ¡®â )�ªá¯¥à¨¬¥­â [11] 1,44 0,72 0,65 1,65 0,32�ªá¯¥à¨¬¥­â [12] 1,43 0,73 0,65 1,65 0,32� â® ¦¥ ¢à¥¬ï ­ã¦­® ®â¬¥â¨âì, çâ® ¡®«¥¥ ¡«¨§ª¨-¬¨ ª íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ë¬ ®ª § «¨áì §­ ç¥­¨ï ã¯àã-£¨å ¯®áâ®ï­­ëå C12, C13, C33. � áå®¦¤¥­¨¥ ¤«ï C11¨ C44 á®áâ ¢¨«® � 20%. �â® à áå®¦¤¥­¨¥ ¬®¦¥â ¡ëâì®¡ãá«®¢«¥­® â¥¬, çâ® à áç¥â ®£à ­¨ç¥­ ãç¥â®¬ «¨èìç¥âëà¥å ª®®à¤¨­ æ¨®­­ëå áä¥à.�¨â¥à âãà 1. � àà¨á®­ �. �«¥ªâà®­­ ï áâàãªâãà  ¨ á¢®©áâ¢  â¢¥à¤ëåâ¥«. �¨§¨ª  å¨¬¨ç¥áª®© á¢ï§¨. �., 1983.2. �¥©­¥ �., �®í­ �., �í©à �. �¥®à¨ï ¯á¥¢¤®¯®â¥­æ¨ «®¢.�., 1974.3. �¨«®­®¢ �.�. �¨§¨ª  á¯« ¢®¢. �., 1994.4. Magana L.F., Vazquez G.J. // J. Phys.: Condens. Matter. 1995.7. P. L393.5. Shukla R.C. // J. Chem. Phys. 1966. 45. P. 4178.6. Collins M.F. // Proc. Phys. Soc. 1962. 80. P. 362.7. Upadhyaya S.C., Upadhyaya J.C., Shyam R. // Phys. Rev. 1991.B44. P. 122.8. Animalu A.O.E., Heine V. // Phil. Mag. 1965. 12. P. 1249.9. Animalu A.O.E. // Phys. Rev. 1973. B8. P. 3542.10. �¨«®­®¢ �.�. � ¡«¨æë ä®à¬ä ªâ®à®¢ ¯á¥¢¤®¯®â¥­æ¨ -«®¢ �­¨¬ «ã: �¥¯. ������ ü1171-76. �., 1976.11. �à ­æ¥¢¨ç �.�., �®à®­®¢ �.�., � ªãâ  �.�. �¯àã£¨¥ ¯®-áâ®ï­­ë¥ ¨ ¬®¤ã«¨ ã¯àã£®áâ¨ ¬¥â ««®¢ ¨ ­¥¬¥â ««®¢.�¨¥¢, 1982.12. �avakheiro R., Shukla M.M. // Nuovo Cimento. 1975. B30. P. 1.13. Slutsky L., Garland C.W. // Phys. Rev. 1957. B107. P. 972.�®áâã¯¨«  ¢ p¥¤ ªæ¨î25.06.97


