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. YIAUPTTAJI

Kpucrann maspx Geemcuiin (HeHTpoH, HOTOH)
CapHWIBIH Y33TIUTYYA, KPHCTAI1 JOTOPX AYYHBI
JNOJTHOHBl  TapXaJT, COPOH30H  3P3IMOBIIAIT,
XapUMXaiH 3HEPruiH TOOLIOOJION 33p3IT YSH
xapumxaiin C;; TOTTMOJYYJ a4 XOJOOTIONTOMH
Oadimar [1]. VYsaH xapuMxailH TOTTMOIYYJBIT
TOJIOPXOMIOXOA X3T aBHAHBI apPTBIT XAPATIBAIT
00JIOBY yI aprbil’ 36BX6H MOHOKPHCTAILT 33K
XIPITIIMK XapUMXalH TOITMOJYYIBIH YTTBIT WX
OYp3H TOMOpXOMIOX OosomMkToN. JKummano3i,
oo 3ra1 yyptau kpuctawig Cqq, Ci,, C44 TypBaH
TOTTMOII a4 XOIIOOTIOJITON Oaimar 601 3Ar33pIsc
30BXOH XOEPBHIT Hb TMONHUKPUCTAILT JAIKHUA XOT
aBUaHBI apraap TOAOPXOMIOX O0IOMXKTOH Oaiinar.
VsaH XapuMxallH TOITMONYYIBIIT MOHOKPHUCTAJUI
JP3pX HEUTPOHBI OOJOH PpEHTreH IanparuiiH
XapuMxaii Oyc CapHWIBIH CcyJairaaraap Oymoy
(OHOHBI CHEKTP33C JaM TOJIOPXOWIDK OO0IIoT.
Yyua bopH — Bon - KapMaHbl OHOJBIT [2] TYT35MAI1
XOparmdr  6a  9H®  Hb  KPUCTAII  TOPBIH
JUHAMHUKHUIH CyAairaaHbl YyXajl X3parcai IOM.

OH3 eryyJuiuiiH = 30pHIITO IBIIXYYH
teBnecen Mmoo (OTIL) rorronm Oyxuii o-Fe
kpuctaiblH  Cqq, Cqp, C4q ysIH XapuUMXallH
TOTTMOJIYYABIT (OHOHBI CHEKTP33C HUI OPYHBI
JIOXONITUIH apraap TOOI0OJIOXOJ] OpUIMX Oereen
Yp ZYHT X3T aBHaHbl apraap TOAOPXOMICOH
Xaprajzax yTryyarail XapellyyJiaxal OpLIMHO. O -
Fe wMoHokpucTammbiH (OHOHBI cnekTpuiir [3]
OYyT33511 HEHTpPOHBI Xapumxail Oyc CapHWIBIH
apraap xaMxmx BbopH - BoH - KapmaHsl OHOJIBIT
X3OPAMVI3H DXHHUA TaBaH Xepul AaTOMbIH XY4HHH
TOTTMOJIYYABIT ~ OpOJIIyyJdaH (UTTHHT  XHIDK
(OHOHBI TOJBHHH HATTHI TOOLOOJICOH Oaifnar.
XY4HUE TOTTMOJIYYIBIH YTITYYABIT ammrian [4,5]
OYT2MHitH aprauianyyabir XaparinH Cqq, Cio, Cyy

Hb

ySH  XapuMXallH TOTTMOJIYYABIT  TOOIIOOJIOX
OOJIOMKHIT [3] OyTIIHiTH 30XHOTYHT
amuriaaryii  Oaitma. OpuymH  yem  TOpBIH

JUHAMHUKHUIH CylairaaHa HATTHIH (PYHKIIHOHATUHH
apryyIaell epreH XdOparidkK Oaiiraa Oereenm [6]
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Oyronx o 6a B - Fe xpucramr TOpeIH TUHAMHUKT
CITUHUHT PIMOIIIAT O0JI0H COPOH3KHUITHIH HOJIOOT
WIPYYI3X ToouooH  bopH — BoH - Kapmansl oHON
0a [4] aprawiajbIr XOpIIJdH YAH XapUMXalH
TOTTMOJTYYABIT YHIJTH).

I1. TOOHOOOHBI APTAYJIAJL

BopH-BoH-KapmaHbl OHONBIH XYP33HI aToOM
XOOpOHJABIH  Oymaax Xy4 Hb  aTOMYYABIH
XapbIaHTyH MIWDKUITIAC HIyraMaH XamaapanTaii
r»k Toougor. TyxailH TArm X5MHMH YUIIIAI
Jaryyx MOJBIH XyBbI | m3x atombiH (I m3X 3ran

YYPUIH)  XOIeNreeHHid  TATMIMTIA  Japaax
X2II03p TN OaifHa:
Miig; = = ¥ @aa (L, ug - 1)

YYHI U, HB | 13X aTOMBIH TyXallH @ YW
(Ty#nmpanbiH) Jaryyx LOIHDKHJIT, aTOMBIH Macce
M, ®,, (1,1 Hb I 15X aTOM @ YArITAI HITK 321
OWDKAX3A | 739X aroMI « YUITRIWHH Jaryy
yirwmx Oynaax xyd oM. Japx wuiinoopr [ =1’
THUIIYYH OpPIOT Ty Zl(baa(l,l') =0, yuup Hb
HOT3H TOPON UIMDKUITI], KPUCTALT TOTTBOPTOH
Oaiina. (1) TOMIUMTrAIWAH WAL Hb TYWHTY
JOJITUOHBI X3JI03PTAH:

Uqr = Ugexp(iq - R)exp(iq - Ry — iwt). (2)
Yyax R; Hb TOOJUIBIH 3XJBiIdC | X aroMm
XypTanx Gaiipianbin BekTop, Ry Hb | 19X aToMooc
I” X aTom XYpTaun TaTcaH BekTop OaiiHa. (2) -uir
(1) —n opmyynban
Mw? = 3y @4q (L )exp(iq - Ryr).  (3)
OH3 TATMUTIAINIH X3JI03pHIAT XyBUPrak OMUBIIT
Mw? = YN_, ®,[1 - cos(naq/2)]. (4)
YyHI a Hb TOphIH mapamerp, q = |q| 6a @, Hb
Dy (l, l') —YYAUHH ImyramMaH KomMOuHan Oereen
5Ar33pHiH XyBbA ( * R;;” da3 Torrmon Gaiina. bux
(4) TombEor xoparmmH [3] Oyroax T = 295K
TEeMIIEpaTypT XA3MXKCIH o-Fe (oHOHBI cnekTpt
GUTTHHT XUIXD]] KPHCTAUT TOPBIH —IMapamMeTphIr

a 2.865A, aTOMBIH MAaCCHIT
M =55.847 M.a.H. X3MP3H  TOOICOH. @,
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X3MXKHIJIDXYYH Hb TyXaillH aToM 0a 7 MIMpXAT
XaBTrail ajracd ¢ BEKTOPT HOpMalb Oaiipriacan
XaBTrail (xo€p) XOOPOH/BIH XYUHHT HIDPXUAIIAT.
HuiinGopt N rumyyH opox 6a n > N 6ox @, =
0.(4) WDPXWIIHIAH OOPBOJDKHH XaalT IOTOPX
sIraBphIr ¢ — 0 Xs13raapT aBd Y3B3JI

-(1-3639)

1—cos(naq/2) =

2,22
=—n‘a
8 q
DHD TOXHOIION (4) TATIIUTTINKH X2I03p
1
Mw? = n 18naq 2D, )

[1] sHOMBIH 4-p Oyiorr Torm xomuite [100],
[110] 6a [111] yurmdn Tyc OypuiiH aaryy Tapxax
Tyym 0a XeHUIeH JONTHOHYYIBIH XypHn 0a ysH
XapUMXaiH TOT'TMOJYY/ABIH XaMaapIielH
TOMBEOHYYIBIH Taprajraar XuiicoH Oaigar. YyHA
[100] uur garyy Tyyur qOJATHOHBI XY

1,
vs=——(p) Gyloy pw? =Ci1q%  (6)

OTUI TorrousH XyBsa p = 2M /a3 yuup (5) 6a
(6)-aac C;;1 TOTTMOJIBIT WIDPXUIAIOAT:
1 N n?
7o 2n=17 Pn. (7)
Witmaae [100] gwmr paryyx tyym (HOHOHBI
MeupHitH TypmHIThiH w?2(q) xamaapais QUTTUHT
xuiik O, XY4YHHH TOTTMOJIYYABIH YTTYYABIT 000
(7) Tomboroop ysiH XxapuMmxaiiH TOrtMout Cyq —HIAT
TOOLIOOJK OOJTHO.

Ci1 =

Jeapxwuiin amunaap [100] uur garyyx XeHIUIoH
dononsl TypmmnaThH w?(q) Xamaapnaac Cyy
TOT'TMOJIBIT TOOII00JI0X TOMBEO

2
Cag = i ﬁ=1n7cbn- (8)

Men [110] naryy xenmieH 6a Tyyir (HOHOHBI

TypIHATHH w?(q) xaMaapnaac

Cll +C12+2C4_4_ = oa z

n=1 2
(tyym L); (9)
2
Chs = ﬁ N . n? D, (xenmmeH T,);
(10)
2
Ci1 —Cip = ﬁ 1 nz (xenmwieH Ty).

(11)
[111] naryy xenmieH ©60a Tyym (OHOHBI
TypIHITHIH w?(q) XaMaapnaac

Cia + 2012 +4Cs = 5 Z 3 cb
n=

(tyymr L); (12)

_ 1 N le
Ci1 —Cip+ Cyy = >a n=17q’n

(xenmmen T); (13)

Iaspx (7)-(13) Ttombéo OypT P, TOTTMONBIH

yBpajd yITyya eep eep 0aiix 0a TypIIMITHIH

(hOHOHBI CHIEKTPHUIH MOYHp OYpP3IdC PUTTHHT XHIDK
TOJOPXOMIIIOT.

I1l. TOOLIOOHBI YP IYH BA
X3JIDJIY YT

bun TempuiiH (GOHOHBI CHEKTPUHH  TATII
xomuiid [100], [110] 6a [111] gurman Tyc Oypuitn
naryyx w(q) xamaapan Tyc OypUilH QUTTHHTUITH
XyBb] (4) TOMBEOHBI HUIIOIPT OPCOH TUILYYIUIH
N TOOT XapwilaH aguiryidi aecaH Oereen
TOOLIOOJICOH XaBTrail XOOpOHAbIH XyuHUil @,
TOT'TMOJTYY/IbIT aIlUTIIaH @) - (13)
TOMBEOHYY1aap XapUMXalH TOITMOJLY Y ABIT
TOOLIOOJIOXOA YP IYH Hb &b 0OJOX TYPIIMITHIH
yITyyaTaii oWp Oaiflxaap COHTOCOH  OOIHO.
Kumsnban, [100] uurmnuwitH garyyx QOHOHBI

Tyyml MeYpUHH QUTTHHrp rapcaH & =
138.8 H/mMm, ®, =343H/ M YITYYIBIT
oponiyynan  (7) Tomboroop ©Ooacon Cyq =
24.06-101° H/M? yrra XoT aBuMaHbl aprbiH

typumtraap [7]-a 300K TemmepaTypT XIMIKCOH
Cy; = 23.31-10'° H/m? yp ayumii oiip Gaitna.
Witmaac  (4) TOMBEOHA 36BXOH OJXHHUM X0€p
TUUIYYHUUT OpOJILYYJIAH TOXUPYYJTBIH MYypYHr
Oaifryynax Hb 3y HUHIPX Oereen 1-p 3ypar a33p
[111], [100], [110] uwmrmenm maryyx L wmeupwmitn
TYPIIWITBIH 0a TOXUPYYJTHIH XaMaapiyyabIT
Y3YYJI3B.

Xycuort 1 meap Tarm xamuita [100], [110] 6a
[111] 49urmen Tyc OypuilH aaryyx TOMpHIH
(hoHOHBI CIEKTPIIC TOOLI00JICOH D,
TOTTMOJIYYIBIH ~ YTTyyA 0a ysH XapUMXaiH
TOTTMOJTYYy/T OOJIOH TIATIIPHUNH HUHIOIPYYIHITH
YTTYYIbIT TYPIIUATHIH [7] yp AYHTI# XapbilyyiaaH
y3yyms. [100]L, [100]T, [110]L 6a [111]T uurmaxa
Tyc OypuitH AaryyXx (hOHOHBI JUCIEPCT (DPUTTHHT
XHUX3] Tyc OYpT Hb (4) HUIIO3PHIH IXHUH XOED
THIIYYH OYyI0y 3a/apraaHbl 9XHUI X0€p rapMOHHUK
xaHranTraii Gaitma. Yyum (7) (9) 6a (13)
toMbéHyyaan ®;, ®,—uilH xapraizax yTTyyAbIl
OpOJILIyyJIaH TOOIIOOJIOXOA ~ Hb  rapcaH YsH
XapUMXaifH TOTTMOJYY/IBIH yITYyA 0a T3ATrIpuitH
HUAIOAPYYA TYPUIMITBIH Xaprai3ax yTryyarai
oilip 0omox Hb l-p XYCHAIITI3C Xaparjax OaiiHa.
J29px 9urmdnyynuiiH naryyx (OHOHBI CIIEKTPT
(uTTHHT  XUIX3A 36BX6H XO0€p  TapMOHHK
XaHranTTay Oaifraar OMI TYpPIIMITHIH YUTII TYC
Oypuiin gmaryyx w?(q) xamaapmyya xsubap
MOHOTOH  (YHKIMHH  X3103pToi  Oaiiraaraap
TainOapiaak 00J0X IOM. DATIIP YUTIT Aaryy
TyXallH aToOMJ YHIWI3rY XYYUUT 33pTajaddXx Xoép
XaBTrairaap TOOIoX OOJIOMMKTOWT XapyyJK OaiHa.
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XaMaapJiblH CHHYCOHWJ X3J03p33p Taiinbapiarmax
0a [111] umradn paryy aToMyyd XaMruiiH oOip
3aiiTaii OaiipiacanTail Xo000ToH Oaiik 000X IOM.

[110]T; MeumpT GUTTHHT XUHXDI 3XHHH TypBaH
TapMOHUKHIAH 3aJapraa XaHrainrrai Oaitna. [111]L
MOYPHIAT WIPXUAIIXd (4) 3amapraanbl AXHHN

JI0TOOH TAPMOHHK MIaap/Iarataii 6airaa ue w?(q)
9 T T T T 9 T

[111]: :[1001

0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.0 08 0.6 0.4 0.2 0.1 0.2 03 0.4 05
alq,,,, alq Al

®oHonbl gaBTamk ( TlMy)
-k n w S [4,] [0} ~ (o]
N w » (&) (9] ~ (o] (G}

max

3ypar 1. a-Fe monokpuctamisia [111], [100], [110] uurnsn maryyx tyyir L 6a xeuanen T meuup
Ouyx MO-TypuniTei yrryya [3]. L-uitn Toxupyyncan mypyid. T-uiiH TOXUpyyJIcaH Mypy#

Xyenart 1. a - Fe MoHOKpHCTaIUTBIH QOHOHBI CIIEKTPAIC TOOIOOICOH XaBTrail XOOPOHIBIH XYYHUH

TOTTMONIYYA 0a ysiH XapuMXaiH TOI'TMOJIYYI.

Xyunuit Torrmon (H/m)

Xapumxaitarorrmon (10™° H/m?)

Yurmnan
D, D, [ON O, D5 Dg (o8 buaaniitoomoo TypurwT [3]
[100]L 138.8 34.3 - - - - - C11=24.06 Cy1=23.31
[100]T 1340 -0.5 - - - Cas= 11.53 Ca=11.78
[110]'. -53.9 184.7 - - - - - C11+C12+2C44= C11+C12+2C44:
=59.75 =60.41
[110]T, -62.7 113.8 -13.7 - - - - Cu=11.75 Cu=11.78
[111]'. 44.3 30.8 91.8 6.3 1.8 - -0.52 C11+2C12+4C44: C11+2C12+4C44=
0.06 =97.06 =97.51
[111]T 127.8 29.0 - - - - - C11—CptCyy= Cu—Cp+Cyy=
=21.27 =21.58

IV. JYTHDJT

Bopu—Bon—Kapmans! onosmoop OTII Torromroi
o—Fe MoHOKpuCTamIbIH ()OHOHBI CIIEKTPT (GUTTUHT
XUWK YIH XapUMXailH TOITMOJIYYJBIT TOOII0O0JI0X
GonozkTol Gaitna. Yyma TypmmiteiH w?(q)
XaMaapJbIl TapMOHHUK (QYHKIYYZ?3p 3aajaxasn
[100]L, [100]T, [110]L ©a [111]T pmaryyx
MOUYPYYJUNUT 36BX6H XO€p THUIIYYHAIIP 3ajuiaxaj
xaHrantTtail 6o [111]L meupuitH XyBbI I10JI00H

THIIYYH OpK Oaffiraa HH yr Meuywp aroM
XOOPOHJIBIH XapWILaH YIIWIIUNH Tajaap WIyY
HX MDJIPIJI3I aryyJnK OyHr xapyymk Oaiina.
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