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I. OPLINJI

Bepaunur 6yioy AlPO4 #Hb 1bE30-3J1€KTPUK
mMrHK YaHap Oyxuit Mmarepuan oM. IIbe30-31eKTpuK
3 derTuir aroMbiH TYBIIIH aux 1927 oma Meisner
a-SiOo-mith KU 193D Taitnbapracan Gafigar [1].
I'sBu sH; kBapuuwitH OYTHHAT X3T XAJ0apPIHICAH,
TYYHHAT HMOHBI XOJIDOOCTOH 19K  OHPOJIIO0ICOH
Gaiimar. CyynuwitH yem XWiTICIH HUIIIL AXKIYYI
Meisner-uiin 3arsapaap Taitadbapaarggarryit. Ksapi
Hb XYUTO# KOBAJEHT XOJI000CTOH Oaimgar yuup
TaJgHBI TMAXUAraan opora Si-O XOOpOHI0X 6epUIeaT
Oara xapuH KBapIaJ sBaraax Oaiiraa rojl MeXaHusM
#b SiO4 TITpasmpuitH SpraaT roaruiir gudpakuuin
apraap rorroocon Gaitnar [2]. AIPOy -uitn 6yra1 Hb
SiOq -mitH 6y TOCOOT3H Gereem Si -MitH OpOHT,
Al 6onon P -ufin aroMmbir 33/0KJ9H Oafipiayy/cad
Terpasapyynaac torrono. bum emue AIPO4 -wuiin
3apuM (QU3UK [IHHAK TAHAPBIH OHOJIBIH TOOIO0 XUITX
zamaap P-O xomboockin xXyBbi KoBajieHT, Al-O
XOJOOOCHIH XYBbJ MOHBI IMUHXK dYaHapTail 6010XbIr
y3yyiacsn [6]. Wiimosc 9HY cucreM Hb XUMUiH
XOJIOOOCHIH XYBBJ XOJUMOr IMWH2K 4daHapTaii. Men
OuJi CHHXPOTPOH manpar OOJOH MOIYJISIUHH apra
amurman AIPOy  -wifH  ypBYy TIBE30-3JIEKTPUK
koaddunmentyyauiir  rogopxoisiicon  [6,7]. Bun

Xapumxaite torrmon C;; Hb CHCTEMUIH IHEPIuUsC
Xapplauryit  gedopmamaap aBcaH — XO€pyraap
paMOMitH  yaMiKJIamaap — Japaaxu  Oaiimaiaap
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9HY akjaap OepjaumHUTHIH XyBbI ab-initio kBaHT
MEXaHWKHUIH apra aInriaH XapUMXaiiH TOrTMOMY Y/,
OOJIOH TILE30-3TEKTPUK KOIPDUIIMEHTYYIBIT TOOIOX
30PUJITO TAaBLCAH.

II. TOOIIOOHBI APTA BOJIOH OHOJIBIH

YHISC

Bun ab-inito kBaHT MexaHWKHH apraap
YHICYH TOJBUNH 3JHEPrH, 3JSHEPruilH TPaJiueHT,
JIEKTPOHBI  JOJITHOHBI  (DYHKIYYABIT  AIIATJIAH
KPUCTAJII CHCTEMUITH IMUHXK YaHAPY YIBIT TOOTI00JI0X
CRYSTAL14 uporpamm [8] ammrman AlPO4 -
uilH xapuMxallH TOTTMOJIYYJZ, Mbe30-3JeKTPUK
KO3 PHUITUEHTYYIARNUT TOOIIOO0IOB. JHIXYY TOOIIOOHT,
arombin  opburamaap Taycewn  dynkn  (GTF)
6osod B3LYP (Becke-uiin rypsan napamerpraii
comInObIH (byHKI[ GosoH jokas Oumr Lee-Yang-
Parr-uitn  xoppe/isiiuiin  QyHKI[) XaMUJILTOHUAH
ammraacan 601H0. XapuMXalH TOITMOJYYABIT Ou,
TaKMIT YYCIIX Xy4auitH (YHKIPIC Xamaapax
CHCTEeMUIH 3HEPrHiH NOJWHAMHMHAJ TOXUPYYJIATraac
010X OOJIHO. DT/ TOPBIH SHEPTUIC XAPBIAHTYH
gedopmarnuiia hyHKIIAap MIyBaaHI 331aH Ondbe.
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3H/1 V) Hb TOHIBIPT TOJIOB /19X CHCTEMUIH 333JIXYYH.
7 Hb XapblaHryii medopmaruitn 2-p paHruiiH
cumMMeTp Ten30p Oereen BolirrtwitH TIMAINIITID
ammrian 6uasan ij = 1,...,6(1 = zx,2 = yy,3 =
zz,4 = yz,5 = x2,6 = xy) OGaiina. BepauauT
Hb TPUTOHAJIL KPUCTAI cucteM P3121 cummerpraii
YUHUDP YT XaMaapax XyBbCATIUNH TOO 1eepd 6 6OTHO:

Cn Ci2o Cis 0 Ci5 0
0 0 Cs33 O 0 0
0 0 0 Cu 0 (i
0 0 0 0 Cu 0
0 0 0 0 0 Cgg

Quy Cgg Torrmoa #p Ch1 60onon Cho -aap napaaxu
Gaiigmaap WISPXUNIITIIHS.

Cos = (C11 — Cr2)/2.

TyyHWISH — 700pXH  OHPOJIIIOOJICOH — IMIIUPUK
mormmtraayyn,  amwurinas  AlIPOg-uita 3zaaxyys
mwaxanrbi (B), mmwpkuntuiin (G), HOwruitn (E)
MOJLYIUY/I, [yaccoHbl Xapbuaa (v) GoJ0H TOXOPXOil
TUIIIIL, XOHIOH (VUs), TYYII (Vp) YUTIIRI XapuMXail
JIOJIPHOH Tapax XypJl 39Pruiil TOOIOOIOB:

1
B = g(cu +2C9),

1 5
G = TO(CII —0124-3044)4—5(4(511 —S19)+3844) 7,

p_ 9B-G ,_ 3B-2

T 3B+G T 238B1G)

B+4G/3 G
Up = ?7 Vs = ;7

sux C;; Hb xapumxaitn TorrMmou, S;; Hb XapuUMXaiiH
MOJIYJIb, p Hb HATT. XapuMmxaii gedpopManmuiia My sKu
myys e 60JIoH YpBYY d TIhe30-3JeKTPUK TE€H30PYY/I
Hb XapbHaHTy#l HedOpMAaIbH AYH/ YYCIX Ty HIIIpast
P 6omon ramHBl TMAXWATAaaH OPOH F -339p yyeIx
xapblaHry#t medopmarl 7 -aac mapaaxu Oaiimnaap
XaMaapHa:

P=e-n, (3)
n=ec’ - E. (4)
Ty#mmpanablH ~ KOMIOHEHTYYX  Hb  XapbIAHTYH
nedopmanuitn TEH30PbIH KOMIIOHEHTYyAaap

Japaaxu Oaiiagaap MIIPXUAISTIIHS:

P)i = Z Civlly- (5)

DH/I93C BE30-3JIEKTPUK TEH30PBIT OJ00JI:

0P;
€iv = ) 6
<877v> E ©)

sum ¢ = 1,..,3; M Hb IPBI XaPbIAHTYH
nepopmammitn  Teusop.  CRYSTAL nporpaMMbin
xyBbs, Bawmuuepwuitn dyukir 3cean Bappu daseia
apra alirial DAXUiIraaH Ty Ipasbil TOOOOIOT.
IIsezo-amekTpuk TOorT™MoOMyyapir Bappu $a3 ¢; -
aac xapblanryit nedopmanaap aBcaH HAITIYTIIP
IPOIMOUITH yIaMIKIATAAD UIIPXUUIIH OUIBIII

Civ = 57 Xl: i (7)

60s10x 0a dHI a;; HB [-p MIyya TOPBIH BEKTOPBIH 1-D
KOMITOHEHT.

ITyyx 60/10H YPBYY IBE30-3JIEKTPUK TEHIOPY Y/ Hb
XOOPOHIO00 TAapaaxXy XaMaapaJTail baiina.

e=dxC, d=exS. (8)

Qua C  Hb cHCTeMURH SHEPIUIC XAPBIAHTYIA

nedbopMamnaap  aBcaH  Xoépayraap — dpaMOuiin

VITaMKIIATAAD UIBPXUAITICIIX JIOPOBIYTIIP

spambmitn xapumxaiie Temsop 6a S = C~! mp

JOPOBIAYTIIP PAHTUMH  XapuUMXailH  MOIOyJIHitH
TEH30D.

III. TOOIIOOHBKBI YP AYH
bBung  smHIxyy Toomoor Oyp3H  Ue/IeeTdii

TOXUOJIION] XUHCIH (Oreem 9H3 VeI 3T TOP M3X
aToMyys OOJOH TODPBIH ITAPAMETPYYH Hb T HBI
YHATAI9199¢  XaMaapaH — eepuierieHe.  MHrIsg
Oumuuit Toormooacon xapumxaita Torrmor Cj; (I'Tla)
Gomon xapumxaiin Moxynb S;; (1/TIla)-mitr mop
Y3YVII9B:

84.13 22.67 25.52 0 10.28 0
0 84.13 2552 0 —10.28 0
. 0 0 11341 O 0 0
E 0 0 0  46.70 0 —10.28
0 0 0 0 46.70 0
0 0 0 0 0 30.72
14.02 —3.57 —236 0 —-3.86 O
0 1402 -236 0 3.86 0
g 0 0 988 0 0 0
E 0 0 0 231 O 7.73
0 0 0 0 231 0
0 0 0 0 0 35.13
DHIIC Oycam XapuMxaiiH TOTTMOJIYYABIT OO0
93AXYYH MAXaaThiH Moaynbs B = 47.18 ITla,
wkuaTuiie moaysab G = 36.835I'MIa, FOuruiin
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monynb I = 87.68T'Ila, Ilyaccounr xapbiaa v =
0.19 6Gaitma. Xapumxail JOJTHOH Tapax XypAbIr
Kpucrodpdennitn  TOMMHUTII  AIMATIAH — OJCOHBIT
XYCH3I'T. 1-T y3yy/I9B:

Honruousr Bextop |V, (km/c) | Vi (xm/c) |Via(km/c)
[001] 6.53 4.19 4.19
[010] 5.62 441 3.11
[100] 5.71 4.07 34
[110] 5.67 1.26 3.23
[101] 6.69 3.71 3.27
[011] 6.46 3.94 3.46
[111] 6.05 3.98 3.73

Hebaitn  Temmeparyp Tp Hb xaryy Owueniin

XapuMXail IUHXK YaHADBID OAyJaaH Oarraamix,
Xaftlax TeMIeparyp, JHTPOIUHH ©epUJIeJT 33p3r
TEPMOAMHAMUK IIWHZK  9YAHAPYYATaH  x0n60mor
Cyypb XOMXKHUIIIXYYH oM. Ip -umir TOmOpXOHIOX
HIT CTAHIAPT apra OOJ TOJUKPUCTAJT MATEPHUAJIT
XapuMXai JOJTMOH Tapax AYHNAXK XypPH U, -HHAT
AllMIJIAaH Japaaxyu THCMIUTIIIND ToA0pXoiiaor [9]:

h [3n (Nap\]'*
Tp = — |22 (242 ,
D= Lm( M )] s ©)

sun, h Ilnapkwitn tortmon, kp Boabmmams
TOIMOJI, 72 MOJIEKYJT 13X ATOMBIH T00, N 4 ABOroaphIH
TOO, p HATT, M MOJEKYJbIH KUH. Uy, -HAT Japaaxu
WIDPXARIIINP 010X OOJTHO:

1/2 1\

Qumrac AIPOy cucremuiin ebaiin Temneparyp Hb
Tp = 215.5K rapu 6aitna. AIPO, -uiin xyBba myym

e;j 60soH ypByy dij 1Ib€30-3JEKTPUK TE€H30DYY/bIH
XYBbJl CHCTEMWIH CHMMETDIIC XaMaaPaH 3OBXOH
X0€p Y1 XaMaapax TMnryyHTi GaitHa:

0 0
€ij = |ea1 —ea1 0 0 ey O
0 0 0 O 0 O

0 —€14 0 €21

Yymssc Bappu ¢as3bin apra ammriaH TOOIOOICOH
MTbe30-9JIEKTPUK KOodpDurmenTyys b ey; = 0.182
kia/M2, eyq = 0.05 xk1/m? 6omon di; = 0.3.008 mv/B,
dy4 = 0.248 nv/B Gaiina.

IV. AOYTHDJIT

Bun  smsxyy axumaap Bepamaur Oyoy
AIPOy -uwitn  xapumxallH  TOrTMOJYYH ~— DOJIOH
Me30-3JIeKTPUK Ko durmmenTyyquiir  ab-initio

kBanT mexanukuita apraap CRYSTAL14 nporpamm
AITUTIAH TOOIOOI0B. TYYHUIIH YT CUCTEMUNH XY Bh/T
93IIXYYH MIAXAJITHIH MOIYAb B, MUIKUITANH
voaynb G, FOuruita monyns E, Ilyacconsl xapbuaa,
v 6omon ebaiin TeMmmeparyp 33PTHHT TOOIIOOJIOB.
Drsvp TOOIOOHBI VP AYVHTYYI Hb OYCAI TOOIOOHBI
Yp AyH OOJIOH TYPIIMJITHIH YITYYATAA YaHADPBIH
XyBba TOXupd Oaiima. bua maamma cymep TOpbIH
OMPOJIIIOOTON AIUIVIAH HIMIAT TOOIO0 XUUX OOJIOH
OuIHUN OMHO XWICIH TYPIMUATBHIH Yp IYHTYYAWHT
ammrian  AIPOy -wifH  XyBbA TIBE30-3JIEKTPUK
3¢ eKTUir aTOMBIH TYBIIWHI Tailm0apaax 30PHIIT
taBbK Oaitna. AlPQO, -uilH xapumxail mmMHXK
qaHap OOJOH Nhe30-3JJeKTPUK PPEKTHHT OYypaH
TYHIPR/T TaHBbXK M3ACIHIIP TYYHUA XIPITIIIIHUNA
OOIOMIKYYIBIT HIMAITIYYIIX OOTOMIKTOM.
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