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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû
Àêòóàëüíîñòü. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð, â êîòîðûõ
ðàçìåðû çåðåí ñîñòàâëÿþò ïîðÿäêà ñîòíè íàíîìåòðîâ, à èõ äîëÿ â îáúåìå ñðàâíèìà ñ äîëåé
ìåæçåðåííûõ ãðàíèö, ïîêàçûâàþò, ÷òî òàêèå ñóáìèêðîêðèñòàëëè÷åñêèå è íàíîñòðóêòóð-
íûå ìàòåðèàëû â ðÿäå ñëó÷àåâ îáëàäàþò óíèêàëüíûìè ôèçè÷åñêèìè õàðàêòåðèñòèêàìè.
Ïîñëåäíåå òàêæå ïðèñóùå ñòðóêòóðàì, ñîñòîÿùèì èç ìàëîãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ (íàíî-
÷àñòèöàì), â ìåòîäàõ ïîëó÷åíèÿ êîòîðûõ äàëåêî øàãíóëà ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ôèçèêà [1].
Äîñòèæåíèÿ â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòîäàõ èçó÷åíèÿ òàêèõ îáúåêòîâ, îáëàäàþùèõ ñâîé-
ñòâàìè îòëè÷àþùèìèñÿ îò ñâîéñòâ îáúåìíûõ ìàòåðèàëîâ, äîïîëíèòåëüíî ïîâûñèëè èí-
òåðåñ ê òîìó, êàê ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà èçìåíÿþòñÿ îò àòîìà ê êëàñòåðó è ê îáúåìíîìó
òâåðäîìó òåëó. Îäíàêî, êàê îòìå÷àåòñÿ â [2], ïðîöåññû, ïðîèñõîäÿùèå â ìàëåíüêèõ ÷à-
ñòèöàõ íåëüçÿ ïîíÿòü òîëüêî ëèøü èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî
èñïîëüçîâàòü ïåðâîïðèíöèïíûå òåîðåòè÷åñêèå ìåòîäû è ìîäåëèðîâàíèå.

Òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû íåîáõîäèìû è äëÿ öåëåíàïðàâ-
ëåííîãî ìàíèïóëèðîâàíèÿ íàíîìåòðîâûìè îáúåêòàìè, ÷òî îáóñëîâëèâàåòñÿ òåíäåíöèÿìè
ê ìèíèàòþðèçàöèè, ñíèæåíèþ ýíåðãîïîòðåáëåíèÿ, ïîâûøåíèþ áûñòðîäåéñòâèÿ ýëåêòðîí-
íîé òåõíèêè ïîñðåäñòâîì èñïîëüçîâàíèÿ îñîáåííîñòåé ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ íàíî÷àñòèö
è îáðàçîâàííûõ èç íèõ ãåòåðîñòðóêòóð, êàê íàïðèìåð íàíîòðóáêè ñ êîíäåíñèðîâàííîé
ôàçîé âíóòðè [3]. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, íåîáõîäèìî èñêàòü íîâûå ðåçåðâû ïîâûøåíèÿ ïëà-
ñòè÷íîñòè è ïðî÷íîñòè îáúåìíûõ ìàòåðèàëîâ ïîñðåäñòâîì ñîçäàíèÿ òàêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ
àòîìîâ â òâåðäîì òåëå, êîòîðîå íå ñîîòâåòñòâóåò åãî îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ. Äëÿ ýòîãî íóæ-
íû ìåòîäû, ïîçâîëÿþùèå íàõîäèòü ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà âr-ïðîñòðàíñòâå è
ïðÿìî ðàññ÷èòûâàòü ýëåêòðîííûå îðáèòàëè, îïèñûâàþùèå õèìè÷åñêóþ ñâÿçü, íå íàâÿçû-
âàÿ èçó÷àåìîé ñèñòåìå ñâîéñòâî òðàíñëÿöèîííîé èíâàðèàíòíîñòè.

Ñðåäè îáúåêòîâ èññëåäîâàíèé òàêîãî ðîäà îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò íàíî÷àñòèöû
èç àòîìîâ ïåðåõîäíûõ ýëåìåíòîâ 3d-ïåðèîäà, ñðåäè êîòîðûõ âûäåëÿåòñÿ òèòàí, êîòîðûé
èìååò ìàëîå êîëè÷åñòâî âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ è ñèëüíî ðàçìûòóþ â ïðîñòðàíñòâå âîëíî-
âóþ ôóíêöèþ. Ýòî äåëàåò òèòàí óäîáíûì äëÿ âûÿâëåíèÿ ñâîéñòâ, ïðèñóùèõ ñèñòåìàì ñ
êîíå÷íûì ÷èñëîì àòîìîâ, íî îòëè÷íûì îò ñâîéñòâ îáúåìíûõ ìàòåðèàëîâ. Â ñâîþ î÷åðåäü
îáúåìíûå ñîñòîÿíèÿ òèòàíà âåñüìà ìíîãîîáðàçíû. Îí èìååò áîãàòóþ ôàçîâóþ äèàãðàììó,
îñîáåííî ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ [4], ìàëûé àòîìíûé âåñ íàðÿäó ñ âûñîêîé ïðî÷íîñòüþ, à
åãî ñâîéñòâà ìåäëåííî äåãðàäèðóþò ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû. Ñïëàâëåíèå åãî ñ ìåòàë-
ëîèäàìè â îáúåìíîé ñòðóêòóðå ïðèâîäèò ê ìàòåðèàëàì, èìåþùèì áîëüøóþ ïåðñïåêòèâó
òåõíè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ â ðàçíûõ îòðàñëÿõ ïðîìûøëåííîñòè.
Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ:

1. Ðåàëèçîâàòü ìåòîäèêó ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâå â
ðàìêàõ ôîðìàëèçìà òåîðèè ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ (ÒÌÐ) äëÿ íàáîðà ïðîèçâîëü-
íî ðàñïîëîæåííûõ ðàññåèâàòåëåé;

2. Ñ ïîìîùüþ ðåàëèçîâàííîé ìåòîäèêè ïðîâåñòè òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå îñîáåííî-
ñòåé ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ íàíîôðàãìåíòîâ 3d-ìåòàëëîâ è èõ ñîåäèíåíèé, à òàêæå
èçìåíåíèé ñîîòíîøåíèé ýëåêòðîííûõ ýíåðãèé èõ ÎÖÊ è ÃÏÓ ìîäèôèêàöèé;

3. Èññëåäîâàòü ñâÿçü òîïîãðàôèè ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â íàíîêëàñòåðàõ òèòàíà ñ
èçìåíåíèåì ñèììåòðèè ïðè α → β ïåðåõîäå, à òàêæå âëèÿíèå íà íåå ïðèìåñíûõ
àòîìîâ ìåòàëëîèäîâ;
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4. Âûÿñíèòü âëèÿíèÿ ãåòåðîñòðóêòóðíîãî ñîñòîÿíèÿ íàíîôðàãìåíòà íà ñîñòîÿíèå ïðè-
ìåñíîãî àòîìà è âíóòðåííåé êâàíòîâîé òî÷êè.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà. Â ïîäõîäå, îñíîâàííîì íà ÒÌÐ, ïîêàçàíî, ÷òî ðàçíèöà ýíåðãèé íàíî-
ôðàãìåíòîâ 3d-ìåòàëëîâ è èõ ñïëàâîâ, ñîäåðæàùèõ ÷èñëî àòîìîâ ìèíèìàëüíî íåîáõîäèìîå
äëÿ ðåàëèçàöèè ïåðåõîäà ÎÖÊ→ÃÏÓ, îïðåäåëÿåòñÿ íå òîëüêî êîíöåíòðàöèåé ýëåêòðîíîâ
(÷èñëîì ýëåêòðîíîâ íà àòîì), íî è êëàñòåðíûì ïîòåíöèàëüíûì ýôôåêòîì. Îí çàêëþ÷àåò-
ñÿ â òîì, ÷òî èç-çà íåýêâèâàëåíòíîñòè ïîëîæåíèé àòîìîâ â êëàñòåðå, èõ MT-ïîòåíöèàëû
(mu�n-tin) ðàçëè÷íû.

Óñòàíîâëåíî, ÷òî ñâÿçóþùàÿ êëàñòåðíàÿ îðáèòàëü îòðàæàåò ãîëîýäðèþ ãåêñàãîíàëüíîé
ñèñòåìû, ïðèñóùóþ êëàñòåðó Ti13. Âûÿâëåíû çàêîíîìåðíîñòè âëèÿíèÿ íà òàêóþ îðáèòàëü
ëåãèðîâàíèÿ àòîìàìè B, C, N, Al è V.

Íà îñíîâå àíàëèçà ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè (ÐÏÂ) ýëåêòðîíîâ ïðåäëîæåí
ìèêðîñêîïè÷åñêèé ìåõàíèçì ìàðòåíñèòíîãîα → β ïðåâðàùåíèÿ â íàíî÷àñòèöàõ òèòàíà.

Äëÿ ñòðóêòóðíî-íåîäíîðîäíîãî ÎÖÊ íàíîôðàãìåíòà Ti91 ïîêàçàíî, ÷òî àòîìíûå ñìå-
ùåíèÿ, òèïè÷íûå äëÿ ìåæçåðåííûõ ãðàíèö ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ ìåòàëëîâ, âûçûâàþò â
íåì ýôôåêòû âçàèìîäåéñòâèÿ îñòîâíûõ è âàëåíòíûõ ñîñòîÿíèé âïëîòü äî ïåðåêðûâàíèÿ
èõ ñïåêòðîâ. Íà ïðèìåðå ãåòåðîñòðóêòóðû, îáðàçîâàííîé êâàíòîâîé òî÷êîé Si5 â íàíîòðóá-
êå Fe57, èçó÷åíî âëèÿíèå îáëàñòè ñîïðÿæåíèÿ êâàíòîâîé òî÷êè ñ íàíîòðóáêîé íà ñîñòîÿíèÿ
êðåìíèÿ, âêëþ÷àÿ ýôôåêòû ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè.
Íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü. Ðåàëèçîâàííûé â ðàáîòå ìåòîä è ñîçäàííàÿ ìåòî-
äèêà íàõîæäåíèÿ êîðíåé ñåêóëÿðíîãî óðàâíåíèÿ ïîçâîëÿþò ðåøàòü çàäà÷è íàõîæäåíèÿ
ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà íå òîëüêî äëÿ êëàñòåðîâ, íî è äëÿ ãåòåðîñòðóêòóðíûõ îáðàçîâà-
íèé. Ýòî îòêðûâàåò ïåðñïåêòèâû ñîçäàíèÿ ìåòîäîâ òåîðåòè÷åñêîãî ïðîãíîçà ñâîéñòâ íà-
íîñòðóêòóðíûõ ìàòåðèàëîâ. Âñêðûòèå çàêîíîìåðíîñòåé íà ÷àñòíûõ ïðèìåðàõ ïîçâîëÿåò
ïðîâîäèòü êà÷åñòâåííûé àíàëèç âîçìîæíûõ òðàíñôîðìàöèé ñòðóêòóð è ñâîéñòâ íàíî÷à-
ñòèö.

Âìåñòå ñ òåì, ïðè ñïåöèàëüíîì âûáîðå íàíîôðàãìåíòà, îòâå÷àþùåãî ïî ñòðóêòóðå è
ñâîéñòâàì îáúåìíîìó ìàòåðèàëó, ðàçâèâàåìûé ïîäõîä ñïîñîáåí îêàçàòüñÿ ïîëåçíûì äëÿ
âûÿñíåíèÿ ïðèðîäû ýôôåêòîâ ëîêàëüíûõ ñòðóêòóðíûõ ïðåâðàùåíèé, èîííîãî ëåãèðîâà-
íèÿ, ïðîèçâîëüíûõ äåôîðìàöèé ðåøåòêè â îáúåìíûõ ìàòåðèàëàõ. Ìåòîäû, îñíîâàííûå
íà ïðåäñòàâëåíèè î k-ïðîñòðàíñòâå, â ýòîì ñëó÷àå ìàëîïðèãîäíû. Ìåòîäû äëÿ ðàñ÷å-
òà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû â ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâå ñïîñîáíû îêàçàòüñÿ âåñüìà ïîëåçíûìè
äëÿ ñîçäàíèÿ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ, àäåêâàòíî îòðàæàþùèõ ñïåöèôèêó âçàèìîäåéñòâèÿ
àòîìîâ â íàíî÷àñòèöàõ, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ â çàäà÷àõ ìîäåëèðîâàíèÿ, îñíîâàííûõ íà
ðåøåíèè ñèñòåì óðàâíåíèé êëàññè÷åñêîé äèíàìèêè [5].
Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ äîñòèãíóòà èñïîëüçîâàíèåì ïåðâîïðèíöèïíîãî
êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãî ìåòîäà ðàñ÷åòà ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ è ñîâðåìåííûõ àëãîðèò-
ìîâ, îáåñïå÷èâàþùèõ âûñîêóþ òî÷íîñòü ïðîâåäåííûì ðàñ÷åòàì; ñîãëàñèåì âû÷èñëåííûõ
çíà÷åíèé ýëåêòðîííûõ õàðàêòåðèñòèê ñ äîñòóïíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè; ñîîò-
âåòñòâèåì ýòèõ õàðàêòåðèñòèê óíèâåðñàëüíûì çàêîíîìåðíîñòÿì, óñòàíîâëåííûì â òåîðèè
êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ.
Ïîëîæåíèÿ âûíîñèìûå íà çàùèòó

1. Ìåòîäèêà òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ðàñïðåäåëåíèÿ
ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè â êëàñòåðàõ ïðîèçâîëüíîé ñòðóêòóðû, ñîñòàâà è îáúåìà;
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2. Ýôôåêòû ïðîñòðàíñòâåííîé äèñïåðñèè êëàñòåðíûõ MT-ïîòåíöèàëîâ â3d-ìåòàëëàõ
è èõ ñïëàâàõ îò öåíòðà íàíîôðàãìåíòà ê åãî ïåðèôåðèè îïðåäåëÿþò ñïåöèôèêó ñîîò-
íîøåíèÿ ýíåðãèé ñòðóêòóðíûõ ñîñòîÿíèé â íèõ îòíîñèòåëüíî áîëüøèõ öèêëè÷åñêèõ
ñèñòåì (ÁÖÑ);

3. Ãîëîýäðèÿ îáúåìíûõ ìàòåðèàëîâ âûÿâëÿåòñÿ â ñèììåòðèè íàèáîëåå íèçêîýíåðãåòè-
÷åñêîé îðáèòàëè èõ íàíîôðàãìåíòîâ. Àíàëèç îñîáåííîñòåé ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè
âåðîÿòíîñòè òàêîé îðáèòàëè ïîçâîëÿåò âûÿâèòü íàïðàâëåíèÿ àòîìíûõ ñìåùåíèé â
áàçèñíîé ïëîñêîñòè ÃÏÓ Ti13 è Ti135, ñïîñîáíûõ ïðèâåñòè ê α → β ìàðòåíñèòíîìó
ïðåâðàùåíèþ â íàíîôðàãìåíòå;

4. Õàðàêòåðèñòèêè õèìè÷åñêîé ñâÿçè ìåòàëëà â ñòðóêòóðíî-èäåàëüíûõ îáëàñòÿõ íà-
íîôðàãìåíòîâ 3d-ìåòàëëîâ ñ ïðèìåñíûìè àòîìàìè ìåòàëëîèäîâ ñëàáî çàâèñÿò îò
ïîëîæåíèÿ àòîìà â íàíîôðàãìåíòå è ñîîòâåòñòâóþò ïî âåëè÷èíå ýòèì çíà÷åíèÿì â
îáúåìíûõ ìàòåðèàëàõ. Çàâèñèìîñòü óñèëèâàåòñÿ â ãåòåðîñòðóêòóðàõ è ïðè íàëè÷èè
ëîêàëüíûõ ñòðóêòóðíûõ íåñîâåðøåíñòâ.

Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. Ðåçóëüòàòû ðàáîòû äîêëàäûâàëèñü íà Ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåí-
öèè ïî ôèçè÷åñêîé ìåçîìåõàíèêå, êîìïüþòåðíîìó êîíñòðóèðîâàíèþ è ðàçðàáîòêå íîâûõ
ìàòåðèàëîâ (Òîìñê, 2004), Âñåðîññèéñêîé êîíôåðåíöèè ìîëîäûõ ó÷åíûõ ¾Ôèçèêà è õèìèÿ
âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèõ ñèñòåì¿ (Òîìñê, 2005), VI Ìåæäóíàðîäíîé øêîëå-ñåìèíàðå ìîëî-
äûõ ó÷åíûõ ¾Àêòóàëüíûå ïðîáëåìû ôèçèêè, òåõíîëîãèè è èííîâàöèîííîãî ðàçâèòèÿ¿
(Òîìñê, 2005), Ìåæäóíàðîäíîé øêîëå-êîíôåðåíöèè ìîëîäûõ ó÷åíûõ ¾Ôèçèêà è õèìèÿ
íàíîìàòåðèàëîâ¿ (Òîìñê, 2005).
Ïóáëèêàöèè. Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíû â 8 ïå÷àòíûõ ðàáîòàõ,
óêàçàííûõ â êîíöå ðåôåðàòà.
Ñòðóêòóðà è îáúåì ðàáîòû. Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, îáçîðíîé ãëàâû, òðåõ
îðèãèíàëüíûõ ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ è ñïèñêà ëèòåðàòóðû. Ðàáîòà èçëîæåíà íà 137 ñòðàíèöàõ,
ñîäåðæèò 39 ðèñóíêîâ, 6 òàáëèö è ñïèñîê ëèòåðàòóðû èç 156 íàèìåíîâàíèé.

Îñíîâíîå ñîäåðæàíèå ðàáîòû
Âî ââåäåíèè îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü ðàáîòû, ñôîðìóëèðîâàíû öåëè, çàäà÷è è âûíîñè-
ìûå íà çàùèòó ïîëîæåíèÿ, à òàêæå êðàòêî èçëîæåíî ñîäåðæàíèå äèññåðòàöèè.
Ïåðâàÿ ãëàâà èìååò îáçîðíûé õàðàêòåð è ïîñâÿùåíà îáñóæäåíèþ ìåòîäîâ ðàñ÷åòà ýëåê-
òðîííîé ñòðóêòóðû òâåðäûõ òåë, ñîäåðæàùèõ ñêîïëåíèå äåôåêòîâ, à òàêæå êëàñòåðîâ,
ñîäåðæàùèõ êîíå÷íîå ÷èñëî àòîìîâ. Â íåé îáñóæäàþòñÿ ïîñëåäíèå äîñòèæåíèÿ â èññëå-
äîâàíèÿõ ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìàëûõ ÷àñòèö è ïðåèìóùåñòâà ìåòîäîâ, îñíîâàííûõ íà òåî-
ðèè ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ ïðè òåîðåòè÷åñêîì èññëåäîâàíèè èõ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ.
Â çàêëþ÷åíèè ãëàâû ôîðìóëèðóþòñÿ çàäà÷è, íåîáõîäèìûå äëÿ äîñòèæåíèÿ ïîñòàâëåííîé
öåëè.
Âòîðàÿ ãëàâà ñîäåðæèò, ñîîòâåòñòâóþùèé ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷å âûâîä óðàâíåíèé òåî-
ðèè ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ â âèäå, êîòîðûé ïîçâîëÿåò ïåðåõîäèòü ê ðàçëè÷íûì ìåòî-
äàì ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû, îáùèì äëÿ êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå MT-
ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ïîòåíöèàëà èçó÷àåìîé ñèñòåìû.

Â êà÷åñòâå áàçèñà âûáðàíû ñîáñòâåííûå ôóíêöèè ãàìèëüòîíèàíà, îïèñûâàþùèå ñòàöè-
îíàðíîå ñîñòîÿíèå ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà, îáëàäàþùåãî ýíåðãèåéκ2 = E , è îïðåäåëåííûìè
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âåëè÷èíîé è ïðîåêöèåé óãëîâîãî ìîìåíòà, êîòîðûå âr-ïðåäñòàâëåíèè èìåþò âèä ñòîÿ÷åé
ñôåðè÷åñêîé âîëíû

Jκlm(r) ≡ 〈r|κlm〉 = 〈r|κl〉〈ϕϑ|lm〉 = iljl(κr)Ylm(ϑ, ϕ). (1)

Äëÿ äàííîãî áàçèñà â ÌÒ-ïðèáëèæåíèè óðàâíåíèÿ ÒÌÐ íà èçîýíåðãåòè÷åñêîé ïîâåðõíî-
ñòè ïðèíèìàþò âèä

TLL′
nn′ (κ) = τ l

n(κ)
[
δLL′
nn′ +

∑
n1L1

BLL′
nn′ (κ)TL1L′

n1n′ (κ)
]
, (2)

ãäå L = (l, m) � ñîâîêóïíûé èíäåêñ, îáîçíà÷àþùèé îðáèòàëüíîå è ìàãíèòíîå êâàíòîâûå
÷èñëà, n � íîìåð ðàññåèâàòåëÿ.

Óðàâíåíèÿ (2) îïðåäåëÿþò ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îïåðàòîðà ïóòèTLL′
nn′ (κ) ÷åðåç äâå âå-

ëè÷èíû: ìàòðèöó BLL′
nn′ (κ), êîòîðàÿ çàâèñèò òîëüêî îò ñèììåòðèè ïîòåíöèàëà ðàññìàòðè-

âàåìîé ñèñòåìû, è ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îò àòîìíûõ îïåðàòîðîâ ðàññåÿíèÿτn, êîòîðûå
ñâÿçàíû ñ ôàçîâûì ñäâèãîì δl(κ) ñëåäóþùèì îáðàçîì:

τ l
n(κ) ≡ tln(κ, κ) = −κ−1eiδl

n(κ) sin
[
δl
n(κ)

]

= − [
κ(cot δl

n(κ)− i)
]−1

. (3)

Â ñèëó ñôåðè÷åñêîé ñèììåòðèè ïîòåíöèàëà âíóòðè ÌÒ-ñôåðû, ôàçîâûé ñäâèã îïðåäåëÿ-
åòñÿ ñîîòíîøåíèåì

tan δl
n(κ) =

j′l(κrn)− jl(κrn)λl
n

n′l(κrn)− nl(κrn)λl
n

, (4)

ãäå nl � ñôåðè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ Íåéìàíà, λl
n = 1

Rl
n(E,ρ)

∂Rl
n(E,ρ)
∂ρ

∣∣∣
ρ=rn

� ëîãàðèôìè÷åñêàÿ
ïðîèçâîäíàÿ,Rl

n(E, ρ) � ðåøåíèÿ ðàäèàëüíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà âíóòðè ÌÒ-ñôåðû.
Øòðèõè ó ñôåðè÷åñêèõ ôóíêöèé Áåññåëÿ è Íåéìàíà â (4) îáîçíà÷àþò ïðîèçâîäíóþ ïîρ
ïðè ρ = rn.

Ôîðìàëüíîå ðåøåíèå (2) áóäåò TLL′
nn′ =

{
[τ−1(κ) − B(κ)]−1

}LL′

nn′
. Äëÿ êàæäîãî äèñêðåò-

íîãî ñîáñòâåííîãî çíà÷åíèÿ ãàìèëüòîíèàíà îïåðàòîð òðàåêòîðèè èìååò ïîëþñ, ïîëîæåíèå
êîòîðîãî òî÷íî ñîâïàäàåò ñ ñîáñòâåííûì çíà÷åíèåì. Ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî îïåðàòîð òðàåê-
òîðèè ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäå TLL′

nn′ = {M−1}LL′
nn′ , îòûñêàíèå åãî ïîëþñîâ ýêâèâàëåíòíî

ðåøåíèþ óðàâíåíèÿ:
det‖M(κ)}‖ = 0. (5)

Ïîëó÷åííîå ñîîòíîøåíèå (2) îïðåäåëåíî äëÿ ëþáîãî íàáîðà ÌÒ-ïîòåíöèàëîâ.
Â ñëó÷àå áåñêîíå÷íîãî íàáîðà, ñîîòâåòñòâóþùåãî ìåòàëëó èëè ñïëàâó ñ èäåàëüíîé

êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêîé, ìû, èñïîëüçóÿ Ôóðüå ïðåîáðàçîâàíèå ïî âåêòîðàì ïðÿìîé
ðåøåòêè, ïåðåõîäèì èç ïðÿìîãî r-ïðîñòðàíñòâà â k-ïðîñòðàíñòâî è ïîëó÷àåì ñåêóëÿðíîå
óðàâíåíèå ìåòîäà ÊÊÐ. Åñëè êðèñòàëëè÷åñêàÿ ðåøåòêà íå ÿâëÿåòñÿ èäåàëüíîé, íî èäåàëü-
íà êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà (ðàçóïîðÿäî÷åííûå èëè ÷àñòè÷íî óïîðÿäî÷åííûå òâåðäûå
ðàñòâîðû), òî, èñïîëüçóÿ òåõíèêó êîíôèãóðàöèîííîãî óñðåäíåíèÿ, ïîëó÷àåì ñîîòíîøå-
íèÿ ìåòîäîâ âèðòóàëüíîãî êðèñòàëëà, ñðåäíåé Ò-ìàòðèöû èëè êîãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà
[6]. Ñòðóêòóðû, ñîäåðæàùèå òî÷å÷íûå, ëèíåéíûå èëè ïëîñêîñòíûå äåôåêòû òàêæå ìîãóò
èññëåäîâàòüñÿ â ðàìêàõ ÒÌÐ â ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâå ñ èñïîëüçîâàíèåì óðàâíåíèé (2)�(5)
ïðè äîïîëíèòåëüíîì ïðèìåíåíèè îïåðàöèé ñäâèãà ïîâîðîòà è îòðàæåíèÿ [7].
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Ïðè ðàññìîòðåíèè êîíå÷íûõ ñèñòåì äëÿ ó÷åòà ãðàíè÷íûõ ýôôåêòîâ, êàê è â ìåòîäå
ðàññåÿííûõ âîëí (ÐÂ), ïðîñòðàíñòâî â êëàñòåðå ðàçáèâàåòñÿ íà òðè îáëàñòè: (i) âíóòðè
ÌÒ-ñôåðû; (ii) ìåæäó ÌÒ-ñôåðàìè; (iii) ïðîñòðàíñòâî âíå äîïîëíèòåëüíîé ñôåðû ðàäèóñà
rw (ñôåðà Âàòñîíà), îïèñûâàþùåå âåñü íàáîð MT-ñôåð.

×òîáû îïðåäåëèòü ñïåêòð ñèñòåìû ñ âûðîæäåíèåì óðîâíåé âìåñòî íàõîæäåíèÿ íóëåé
äåòåðìèíàíòà â ñîîòâåòñòâèè ñ óðàâíåíèåì (5) äëÿ ðàâíîìåðíîé ñåòêè çíà÷åíèé ýíåðãèè
E ðåøàåòñÿ çàäà÷à:

M(E)x(E) = λ(E)Ix(E),

ãäå x � ñîáñòâåííûé âåêòîð, I � åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà. Â ýòîì ñëó÷àå óñëîâèå íóëÿ äåòåðìè-
íàíòà çàïèøåòñÿ êàê

∏
n

λn(E) = 0. Ïîýòîìó äîñòàòî÷íî èññëåäîâàòü çàâèñèìîñòü ñîáñòâåí-
íûõ çíà÷åíèé îò E íà íàëè÷èå íóëåé. Ýíåðãèÿ, ïðè êîòîðîéλ(E) ïåðåñåêàåò íóëü, è åñòü
íóëü äåòåðìèíàíòà. Ïðè ýòîì èçâåñòíà ñòåïåíü âûðîæäåíèÿ êîðíÿ, à òî÷íîñòü ðåøåíèÿ
çàâèñèò îò øàãà ñåòêè.

Êàê âèäíî èç âûðàæåíèé (3) è (4) îïåðàòîðûτ l
n(κ), ñòîÿùèå íà äèàãîíàëè ìàòðèöûM ,

ìîãóò èìåòü îñîáåííîñòè. Ýòè äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû äàþò ñèíãóëÿðíîñòè â çàâèñèìî-
ñòÿõ ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ìàòðèöû îò ýíåðãèè, ÷òî îñëîæíÿåò çàäà÷ó àëãîðèòìè÷åñêîãî
íàõîæäåíèÿ êîðíåé èç çàâèñèìîñòè λ(E). Äëÿ èõ îïðåäåëåíèÿ óäîáíî âîñïîëüçîâàòüñÿ
øïóðîì, ïîñêîëüêó îí ðàâåí ñóììå ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé è îòðàæàåò âñå îñîáåííîñòè èõ
ïîâåäåíèÿ. Îäíàêî, â ìíîãîàòîìíûõ, ñèëüíî íåñèììåòðè÷íûõ ñòðóêòóðàõ ÷èñëî ñèíãó-
ëÿðíîñòåé ìîæåò áûòü áîëüøèì, à èõ ïîëîæåíèÿ ñïóòàííûìè, â ðåçóëüòàòå ÷åãî íàéòè èõ
íå óäàåòñÿ. Ýòó çàäà÷ó ìîæíî ðåøèòü, åñëè ðàññìàòðèâàòü ìàòðèöó ñ íóëåâûìè íåäèàãî-
íàëüíûìè çíà÷åíèÿìè, îíà äàñò òå æå ñàìûå ïîëîæåíèÿ ñèíãóëÿðíîñòåé, ïîñêîëüêó ñòðóê-
òóðíûå êîíñòàíòû BLL1

nn1
(κ) èõ íå èìåþò. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî òàêóþ ìàòðèöó ìîæíî ðàçáèòü íà

êëåòî÷íûå, êàæäàÿ èç êîòîðûõ áóäåò ñîîòâåòñòâîâàòü àòîìó, øïóð ìàòðèöû çàïèøåòñÿ
êàê ñóììà øïóðîâ êëåòî÷íûõ àòîìíûõ ìàòðèö, ÷òî ïîçâîëÿåò òî÷íî íàéòè ïîëîæåíèÿ
êàæäîé ñèíãóëÿðíîñòè è ñïåêòð êîðíåé ìàòðèöû.

Âîëíîâóþ ôóíêöèþ, ÿâëÿþùóþñÿ ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà, ìîæíî çàïèñàòü
ñëåäóþùèì îáðàçîì:

ψ =
∑

n

(
ϕ0

n +
∑

m6=n

G0Tmϕ0
n

)
, ãäåϕ0

n = G0t̂nϕ0.

Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæåíèå äëÿ ôóíêöèè Ãðèíà (G0) ñâîáîäíîãî äâèæåíèÿ è ó÷èòûâàÿ, ÷òî
îïåðàòîð t̂n çàíóëÿåòñÿ çà ïðåäåëàìè MT-ñôåðû, ïîëó÷èì

ϕ0
n =

∑
L

h
(+)
l (κρn)YL(ρ)ϕ0

n,L. (6)

Ýòà ôóíêöèÿ äëÿ ρn > Rmt ÿâëÿåòñÿ ñâîáîäíîé âîëíîé ðàññåÿííîé íà àòîìå n, èõ ñó-
ïåðïîçèöèÿ áóäåò âîëíîâîé ôóíêöèåé ñîîòâåòñòâóþùåé îáëàñòè (ii); ïðè ýíåðãèè âûøå
ÌÒ-íóëÿ, âìåñòî ôóíêöèè h

(+)
l áóäåò ëèøü åå âåùåñòâåííàÿ ÷àñòünl. Êîýôôèöèåíòû ϕ0

n,L

ÿâëÿþòñÿ ñîáñòâåííûìè âåêòîðàìè ìàòðèöûM .
Ó÷èòûâàÿ èñïîëüçîâàíèå â ðàñ÷åòàõ êîìïëåêñíîãî áàçèñà (1), ðàññìàòðèâàåòñÿ íå ïðî-

ñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå êëàñòåðíîé îðáèòàëèψ(r, θ, ϕ), à ðàñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè
âåðîÿòíîñòè (ÐÏÂ) |ψ(r, θ, ϕ)|2. Äëÿ àíàëèçà ÐÏÂ íà ìåæàòîìíûõ ñâÿçÿõ èñïîëüçóåòñÿ
èìåííî ôóíêöèè (6), ïîñêîëüêó îíè îïðåäåëÿþò ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè

7



ìåæäó àòîìàìè â íàíîñèñòåìå. Ïðè÷åì äëÿ èõ âû÷èñëåíèÿ íå íóæíî çíàòü ïîëíóþ çà-
âèñèìîñòü ðàäèàëüíûõ ôóíêöèé îò ðàññòîÿíèÿ. Ïîñëåäíåå îñîáåííî âàæíî äëÿ ðàñ÷åòà
ÐÏÂ â íàíîôðàãìåíòàõ, ñîäåðæàùèõ áîëüøîå ÷èñëî àòîìîâ.

Êàê è â ñëó÷àå ñ àòîìíûìè ôóíêöèÿìè, ïðè âû÷èñëåíèè MT-ïîòåíöèàëîâ êëàñòåðà
èñïîëüçîâàëè îáìåííî-êîððåëÿöèîííîå ñëàãàåìîå, ïðåäëîæåííîå â ðàáîòå [8]. Ïðè ýòîì
èñõîäíóþ ýëåêòðîííóþ êîíôèãóðàöèþ âàëåíòíûõ îáîëî÷åê àòîìîâ çàìåíÿëè íà ïåðåçà-
ïîëíåííóþ 3dn+14s1. Íåîáõîäèìîå äëÿ ðàñ÷åòà ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ ìåæàòîìíîå ðàñ-
ñòîÿíèå â êëàñòåðàõ â ðàññìàòðèâàåìûõ ñòðóêòóðàõ íàõîäèëè ïî èçâåñòíûì ïàðàìåòðàì
ðåøåòîê ìàññèâíûõ ìåòàëëîâ è ñîåäèíåíèé.
Òðåòüÿ ãëàâà íà÷èíàåòñÿ ñ îáñóæäåíèÿ èçìåíåíèé ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ è ýíåðãèè íà-
íîôðàãìåíòîâ (ÍÔ) 3d-ìåòàëëîâ è ñîåäèíåíèé ïðè ÎÖÊ→ ÃÏÓ ïðåâðàùåíèè.
Äëÿ ïàðàìàãíèòíûõ êëàñòåðîâ d-ìåòàëëîâ (Ti, V, Cr, Fe è Ni) íà÷àëà è êîíöà3d-ïåðèîäà,
à òàêæå ñîåäèíåíèé TiNi, TiFe ðàññ÷èòàíû è ñîïîñòàâëåíû ýëåêòðîííûå ñïåêòðû è ýíåð-
ãèè óêàçàííûõ âûøå ýëåìåíòîâ è ñîåäèíåíèé â äâóõ ñòðóêòóðíûõ ñîñòîÿíèÿõ, îòâå÷àþ-
ùèõ ÎÖÊ è ÃÏÓ êðèñòàëëè÷åñêèì ìîäèôèêàöèÿì ÁÖÑ. Äëÿ èçó÷åíèÿ ïðîáëåìû âûáðàí
êëàñòåð èç 22 àòîìîâ, ðàñïîëàãàþùèõñÿ â òðåõ ñîñåäíèõ ïàðàëëåëüíûõ ïëîñêîñòÿõ (110)
ÎÖÊ ñòðóêòóðû. Óêàçàííîå êîëè÷åñòâî àòîìîâ ÿâëÿåòñÿ ìèíèìàëüíî íåîáõîäèìûì, ÷òî-
áû ñòðóêòóðíàÿ ìîäèôèêàöèÿ êëàñòåðà òèïà ÃÏÓ îáðàçîâàëàñü èç ÎÖÊ ïóòåì êîîïåðà-
òèâíîãî ñäâèãà àòîìîâ ñðåäíåé ïëîñêîñòè (110) â ñîîòâåòñòâèè ñî ñõåìîé ìàðòåíñèòíîãî
ïðåâðàùåíèÿ â ìåòàëëàõ. Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíà ðàçíîñòü ýíåðãèé ÎÖÊ è ÃÏÓ ìîäèôè-
êàöèé êàê ôóíêöèÿ ýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè. Ýòà çàâèñèìîñòü êàðäèíàëüíî îòëè÷àåòñÿ
îò ðåçóëüòàòîâ äëÿ ÁÖÑ.

Ó íàíîêëàñòåðîâ îáëàñòü ñòàáèëü-

Ðèñ. 1: Ðàçíèöà ýíåðãèé ÎÖÊ è ÃÏÓ ìîäèôèêàöèé
êëàñòåðà èç 22 àòîìîâ â çàâèñèìîñòè îò ñðåäíåé ýëåê-

òðîííîé êîíöåíòðàöèè

íîñòè ÃÏÓ ñòðóêòóðû îõâàòûâàåò ïî-
÷òè âñþ øêàëó ýëåêòðîííîé êîíöåí-
òðàöèè. Ðàñ÷åòíûå ñòðóêòóðû ÍÊ è
ÁÖÑ ñîâïàäàþò ëèøü ó Fe, TiNi è Ni.
Íàíîêëàñòåðû Cr è ñïëàâà TiFe ñ áëèç-
êîé ýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèåé ïîëó-
÷àþò ÿâíîå ýíåðãåòè÷åñêîå ïðåèìóùå-
ñòâî â ÃÏÓ ìîäèôèêàöèè. Îíî äàæå
âîçðàñòàåò, åñëè â ñïëàâå ïîìåíÿòü àòî-
ìû ðàçíîãî ñîðòà ìåñòàìè è òåì ñà-
ìûì èçìåíèòü âèä ïîòåíöèàëüíîãî áåñ-
ïîðÿäêà. Ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì ñòðóêòó-
ðû ÍÊ âàíàäèÿ õàðàêòåðèçóþòñÿ ìè-
íèìàëüíûì ýíåðãåòè÷åñêèì ðàçëè÷è-
åì. ÍÊ òèòàíà óñòîé÷èâ â ÎÖÊ ìî-
äèôèêàöèè, íî ýòî íå ñîîòâåòñòâóåò
îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ ìåòàëëà.

Ñòàíîâèòñÿ ÿñíî, ÷òî ôîðìèðóþùèåñÿ â ÍÊ ìåæàòîìíûå ñâÿçè íå ñîîòâåòñòâóþò òàê
÷åòêî, êàê â ÁÖÑ, ñèììåòðèè àòîìíûõ âîëíîâûõd-ôóíêöèé, ïîýòîìó ïåðèîäè÷íîñòü èçìå-
íåíèÿ ñòðóêòóð òåðÿåòñÿ. Íî âñå æå, â ñîãëàñèè ñ òåîðèåé ìåæàòîìíîé ñâÿçèd-ìåòàëëîâ,
ðàçíîñòè ýíåðãèé ñòðóêòóðíûõ ìîäèôèêàöèé ÍÊ ìèíèìàëüíû äëÿ ïî÷òè ïóñòûõ ñâÿçó-
þùèõ d-ñîñòîÿíèé (Ti) è ïî÷òè çàïîëíåííûõ àíòèñâÿçóþùèõ (Ni). Ðîëü äèñïåðñèè ïî-
òåíöèàëîâ â ïðèâåäåííîé íà ðèñ. 1 çàâèñèìîñòè õîðîøî ïîä÷åðêèâàåò ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà
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ðàçíîñòè ýíåðãèé ñòðóêòóð ÍÊ, ìîäåëèðóþùèõ ÁÖÑ èç àòîìîâ V. Â ýòîì ñëó÷àå ýíåðãèÿ
ñâÿçè ÍÊ îêàçûâàåòñÿ âûøå â ÎÖÊ, ÷åì â ÃÏÓ ñòðóêòóðå, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò âàíàäèþ â
îáúåìíîì ñîñòîÿíèè.

Íà ïðèìåðå íèêåëèäà òèòàíà ðàññìîò-

Ðèñ. 2: ËÏÝÑ ñâîáîäíîãî 15 àòîìíîãî êëàñòåðà NiTi
è ïîìåùåííîãî â öåíòð ÍÔ (âñòàâêà). Ýêñïåðèìåí-

òàëüíûå äàííûå èç [9]

ðåíû îñîáåííîñòè äèñïåðñèè MT-ïîòåíöè-
àëîâ â êëàñòåðå, ïîìåùåííîì â öåíòð
íàíîôðàãìåíòà ñ á�îëüøèì, ÷åì ðàíåå,
÷èñëîì àòîìîâ (êëàñòåð â ñðåäå), à òàê-
æå õàðàêòåð âëèÿíèÿ íà íåå àòîìà àëþ-
ìèíèÿ. Âûáîð íàáîðà êîìïîíåíòîâ ñïëà-
âîâ îáåñïå÷èâàåò äâà ïðåäåëüíûõ ñëó-
÷àÿ äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ åäèíè÷íîãî àòî-
ìà p-ýëåìåíòà ñ d-ïåðåõîäíûìè: d-ñîñòîÿ-
íèÿ ïî÷òè ïóñòû (Ti),d-ñîñòîÿíèÿ ïî÷òè
çàïîëíåíû (Ni). Âîçäåéñòâèå ýôôåêòèâ-
íîé ñðåäû õîðîøî ïðîñëåæèâàåòñÿ íà ïðè-
ìåðå ñâîáîäíîãî êëàñòåðà íèêåëèäà òè-
òàíà, òðàäèöèîííî ïîñòðîåííîãî èç 15
àòîìîâ. Êîðåííûì îòëè÷èåì ýëåêòðîí-
íûõ ñòðóêòóð ñâîáîäíîãî ÍÔ TiNi è ÁÖÑ
ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ ïèêîâ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â ñëó÷àå ÍÔ, à òàê-
æå òî, ÷òî ïðåèìóùåñòâåííûé âêëàä â ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ÍÔ íàEF äàþò ñîñòîÿíèÿ
íå Ti (íà ðèñ. 2 òèòàíîâûé âêëàä ñîîòâåòñòâóåò çàøòðèõîâàííîé îáëàñòè, âåðòèêàëüíûé
ïóíêòèð ñîîòâåòñòâóåò EF ), à Ni.

Ïðè ýòîì, êàê ïîêàçûâàåò àíàëèç, àòî-

Ðèñ. 3: ÏÝÑ ñâîáîäíîãî êëàñòåðà Ti13 (çàëèòî ñå-
ðûì) è ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ êëàñòåðà ñ
òåì æå ÷èñëîì àòîìîâ [10], òàêæå ïîêàçàíû ïàðöè-

àëüíûå âêëàäû

ìû Ti íà ¾ïîâåðõíîñòè¿ ÍÔ âîçáóæäå-
íû ñòîëü ñèëüíî, ÷òî ó íèõ ïîÿâëÿåò-
ñÿ êëàñòåðíûé ðåçîíàíñíûé d-óðîâåíü.
Åñëè òàêîé 15 àòîìíûé êëàñòåð âûäå-
ëèòü â ñðåäå èç 91 àòîìà òî îñíîâíûå
êà÷åñòâåííûå ðàñõîæäåíèÿ ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðû ñ åå àíàëîãîì äëÿ ÁÖÑ óõî-
äÿò (ñì. âñòàâêó ðèñ. 2). Ñîñòîÿíèÿ, ïðè-
íàäëåæàùèå òèòàíó, êîíöåíòðèðóþòñÿ â
îêðåñòíîñòè óðîâíÿ Ôåðìè. Ñîñòîÿíèÿ
íèêåëÿ ôîðìèðóþòñÿ â îñíîâíîì íèæå
ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè. Äîëÿ íèêåëåâûõ
ñîñòîÿíèé â îêðåñòíîñòèEF , êàê è â ÁÖÑ,
ìíîãî ìåíüøå, ÷åì òèòàíîâûõ. Ñîñòîÿ-
íèÿ íèçêîýíåðãåòè÷åñêîãî ïèêà ÏÝÑ êëà-
ñòåðà â ñðåäå ïðèíàäëåæàò òåïåðü òîëü-
êî öåíòðàëüíîìó àòîìó òèòàíà. Ðàçäåëåíèÿ ïîëîñ d-ñîñòîÿíèé Ni è Ti ïî ýíåðãèè ñâèäå-
òåëüñòâóåò î ôîðìèðîâàíèè íàïðàâëåííûõ ñâÿçåé ìåæäó àòîìàìè, à ïîëîæåíèåEF ìåæäó
ñâÿçóþùèìè è àíòèñâÿçóþùèìè ñîñòîÿíèÿìè � îá óñòîé÷èâîñòè ñèñòåìû. Ýôôåêò âçàè-
ìîäåéñòâèÿ àëþìèíèÿ ñ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè â ñîåäèíåíèÿõ ìîäåëèðîâàëè êëàñòåðàìè
Ni8Ti, Ti8Ni, Ti8Al, êîòîðûå íàõîäÿòñÿ â öåíòðå íàíîôðàãìåíòîâ Ni26Ti64Al1 è Ti26Ni64Al1,
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ñîäåðæàùèõ 91 àòîì â B2 ñòðóêòóðå. Âçàèìîäåéñòâèå êëàñòåðîâ ñ îêðóæåíèåì ó÷èòûâà-
ëè ïóòåì ñóììèðîâàíèÿ ïîòåíöèàëà êàæäîãî àòîìà êëàñòåðà ñ äîáàâêîé, ñîçäàâàåìîé íà
äàííîì óçëå çàðÿäàìè ÿäåð è ýëåêòðîíîâ îñòàëüíûõ 82 àòîìîâ ÍÔ.

Îòëè÷èòåëüíûå îñîáåííîñòè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû êëàñòåðîâ ïðîÿâëÿþòñÿ â ðàçëè-
÷èè èõ ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê. Ýíåðãèþ âíåäðåíèÿ åäèíè÷íîãî àòîìà àëþìèíèÿ
ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê ðàçíèöó ýíåðãèé ñâÿçèEc = 1

2

[occ∑
i

niεi − zEf − Eat

]
êëàñòåðîâ a è

b â ñðåäå: ∆E = Ea
c − Eb

c , ãäå z � ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â êëàñòåðå, Eat � ñîîòâåòñòâóþùàÿ
ñóììàðíàÿ îäíîýëåêòðîííàÿ ýíåðãèÿ àòîìîâ îáðàçóþùèõ êëàñòåð.

Èç âû÷èñëåíèÿ∆E ñëåäóåò, ÷òî çàìåíà â 9 àòîì-

Ðèñ. 4: Ïðîåêöèÿ ÐÏÂ íà ïëîñêîñòü XY
äëÿ êëàñòåðà Ti13 â ÃÏÓ ñòðóêòóðå.
Âíèçó ïðîåêöèÿ ÐÏÂ íà ïëîñêîñòü XZ
äëÿ êëàñòåðà Ti13 â ÎÖÊ ñòðóêòóðå

íîì êëàñòåðå NiTi íèêåëÿ íà àëþìèíèé òðåáóåò çà-
òðàò ýíåðãèè 3.26 Ðèä/àò, òîãäà êàê çàìåíà òèòà-
íà íà àëþìèíèé ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíà íà -2.61
Ðèä/àò. Òàêèì îáðàçîì, åäèíè÷íûé àòîì Al èìå-
åò ýíåðãåòè÷åñêîå ïðåèìóùåñòâî ïðè ðàçìåùåíèè
íà ïîäðåøåòêå òèòàíà. Èíòåðåñíî, ÷òî ñðàâíåíèå
çíàêîâ Ec äëÿ Ti8Ni è Ni8Ti ïîêàçûâàåò ýíåðãåòè-
÷åñêóþ íåâûãîäíîñòü ëîêàëüíîãî áåñïîðÿäêà â èí-
òåðìåòàëëèäå NiTi. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, îòíîñèòåëü-
íî âûñîêîå çíà÷åíèåEc ïîçâîëÿåò îáúÿñíèòü ïî÷å-
ìó ýòîò èíòåðìåòàëëèä óñòîé÷èâ âïëîòü äî òåìïå-
ðàòóðû ïëàâëåíèÿ. Àíàëèç ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ
êëàñòåðîâ, îáðàçîâàííûõ èç àòîìîâ áëèæàéøèõ ñî-
ñåäåé â B2 Ni26Ti64 è B2 Ti26Ni64 ñ ïðèìåñíûì àòî-
ìîì Al, ïîêàçàë, ÷òî äàæå â íàíîôðàãìåíòàõ ñ îò-
íîñèòåëüíî áîëüøèì ÷èñëîì àòîìîâ èç-çà ïîòåíöè-
àëüíîãî êëàñòåðíîãî ýôôåêòà ýëåêòðîííûé ñïåêòð
èíîé, ÷åì â îáúåìíûõ ìàòåðèàëàõ. Ýòîò ýôôåêò
ñëàáî çàâèñèò îò ðàçìåðà ÍÔ, òîãäà êàê äîëÿ ïî-
âåðõíîñòíûõ àòîìîâ ðåçêî ñíèæàåòñÿ ñ óâåëè÷åíè-
åì åãî ðàçìåðà. Â ýòîé ñèòóàöèè ðàññìàòðèâàåìûå
ÍÔ áóäóò ðàçëè÷àòüñÿ ïî ñâîéñòâàì â çàâèñèìî-
ñòè îò ñïîñîáà çàïîëíåíèÿ êîîðäèíàöèîííûõ ñôåð.
Ïðèìåðîì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî êëàñòåð Ti8Ni â ÍÔ èç
91 àòîìà, èìåþùèé â öåíòðå Ni, îáëàäàåò ýíåðãèåé ñâÿçè -18.9 Ðèä, à äëÿ ñòðóêòóðíî
îäèíàêîâîãî êëàñòåðà Ni8Ti åå çíà÷åíèå 12.37 Ðèä.

Ïî äàííûì [10] ýëåêòðîííûå õàðàêòåðèñòèêè ïîäîáíûå îáúåìíûì ó êëàñòåðîâ òèòàíà
âîçíèêàþò óæå ïðè 8 àòîìàõ. Îäíàêî, òàêîãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ íå õâàòàåò, ÷òîáû ñêîí-
ñòðóèðîâàòü êëàñòåð, ñîîòâåòñòâóþùèé ñèììåòðèè ãåêñàãîíàëüíîéα-ôàçû òèòàíà. Äëÿ
ýòîãî íåîáõîäèì êëàñòåð ñîäåðæàùèé 13 àòîìîâ, ïðè÷åì åãî ñïåêòð õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ
ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè (ðèñ. 3). Íà ïðèìåðå äàííîãî êëàñòåðà àíàëèçèðóåòñÿ
ÃÏÓ→ÎÖÊ ïåðåõîä ïî ñõåìå [11], â ðåçóëüòàòå êîòîðîãî ðåàëèçóåòñÿ ÎÖÊ ñòðóêòóðà
ñ äâóìÿ êîîðäèíàöèîííûìè ñôåðàìè, ïðè÷åì âòîðàÿ èç íèõ ñîäåðæèò äâå âàêàíñèè. Â
ÃÏÓ êëàñòåðå Ti13 7 èç 12 àòîìîâ âìåñòå ñ öåíòðàëüíûì ëåæàò â áàçèñíîé ïëîñêîñòè
(0001). Â ñîîòâåòñòâèè ñ ãîëîýäðèåé ãåêñàãîíàëüíîé ñèñòåìû â ýòîé ïëîñêîñòè, êàê âèä-
íî èç ïðîåêöèè íà íåå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (ðèñ. 4), âûäåëÿþòñÿ äâà
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àòîìà, âçàèìîäåéñòâóþùèå ñ öåíòðàëüíûì ÷åðåç ñîðèåíòèðîâàííóþ âäîëü îñè Xσ-ñâÿçü.
Åñëè ïðè óâåëè÷åíèè òåìïåðàòóðû ýòè àòîìû ñêîððåëèðîâàííî ñìåñòÿòñÿ îò öåíòðàëüíî-
ãî, òî âûçîâóò íåóñòîé÷èâîñòü ïîëîæåíèÿ ñîñåäíèõ ïî îñè Z ïëîñêîñòåé. Â ìîäåëè æåñòêèõ
øàðîâ áîëåå óñòîé÷èâîå ïîëîæåíèå ñîîòâåòñòâóåò ÎÖÊ ÍÔ. Ðàñ÷åò ïðîåêöèè ÐÏÂ íà âîç-
íèêøóþ íîâóþ ïëîñêîñòü ïîêàçàë (ðèñ. 4), ÷òî îíî òî÷íî âîñïðîèçâîäèò ðàñïðåäåëåíèå
ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â (110) ïëîñêîñòè ó÷åòâåðåííîé ÎÖÊ ÿ÷åéêè. Áàçèñíàÿ ïëîñêîñòü
Ti13 îêàçûâàåòñÿ ¾èíâàðèàíòîì¿ ïðåâðàùåíèÿ.

Â çàâåðøåíèè ãëàâû ðàññìîòðåíî âëèÿíèå íà ýëåêòðîííûé ñïåêòð ñâîáîäíîãîα-Ti13

ïðèìåñíûõ àòîìîâ B, C, N, Al è V, ãäå ïîêàçàíî, ÷òî ÐÏÂ äëÿ áîðà è àëþìèíèÿ â òèòàíå
âåñüìà ïîäîáíî.
×åòâåðòàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ îñîáåííîñòåé âëèÿíèÿ ãåòåðîñòðóêòóðíîãî
ñîñòîÿíèÿ íàíîôðàãìåíòà íà ñîñòîÿíèÿ ðàçëè÷íûõ ïðèìåñíûõ àòîìîâ è âíóòðåííþþ êâàí-
òîâóþ òî÷êó. Íà ïðèìåðå ÎÖÊ ÍÔ èç 91 àòîìà èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå ëîêàëüíîãî èñêàæå-
íèÿ ðåøåòêè ïî òèïó ìåæçåðåííûõ ãðàíèö íà ýëåêòðîííûå ñïåêòðû ÍÔ òèòàíà. Èñêà-
æåíèå ïðåäñòàâëÿåò ñòðóêòóðíóþ íåîäíîðîäíîñòü, êîòîðóþ ââîäèëè â ñîâåðøåííûé ÎÖÊ
ÍÔ. Òàêàÿ ãåòåðîñòðóêòóðà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äâà ïðèïîâåðõíîñòíûõ îñòðîâêà ïëîõî-
ãî ñîïðÿæåíèÿ àòîìîâ ñ óçëàìè èäåàëüíîé ðåøåòêè. Îñòðîâêè ðàâíî óäàëåíû îò öåíòðà
íåâîçìóùåííîãî êðèñòàëëèòà è èìåþò ñòðóêòóðó 9 àòîìíîé òðèãîíàëüíîé ïðèçìû. Òàêîé
ÍÔ îáëàäàåò îáùèì ñâîéñòâîì ãðàíèö ðàçäåëà � ïîíèæåííîé ñèììåòðèåé è ìåíüøèì êî-
îðäèíàöèîííûì ÷èñëîì, ÷òî ïðèâîäèò ê ñíèæåíèþ ñòåïåíè âûðîæäåíèÿ åå ýëåêòðîííûõ
ñîñòîÿíèé. Â äàííîì êîíòåêñòå, èññëåäîâàíèå íåñîâåðøåííîãî ÍÔ ïðèîáðåòàåò îñîáûé
èíòåðåñ ïîòîìó, ÷òî ïðè ñíèæåíèè ñòåïåíè âûðîæäåíèÿ âàëåíòíûå è îñòîâíûå3s è 3p

ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëà â îáëàñòè ñòðóêòóðíîãî íåñîâåðøåíñòâà ìîãóò ïðîâçàèìîäåéñòâîâàòü,
÷òî íå õàðàêòåðíî äëÿ ðàâíîâåñíûõ ñèñòåì ñ èäåàëüíîé ðåøåòêîé. Â êà÷åñòâå ëîêàëüíîãî
âîçìóùåíèÿ äîáàâëÿëè àòîìû óãëåðîäà è âîäîðîäà. Àòîìíûå ñìåùåíèÿ, òèïè÷íûå äëÿ
ìåæçåðåííûõ ãðàíèö ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ ìåòàëëîâ, âûçûâàþò â ÍÔ òèòàíà ýôôåêòû
âçàèìîäåéñòâèÿ îñòîâíûõ è âàëåíòíûõ ñîñòîÿíèé âïëîòü äî ïåðåêðûâàíèÿ èõ ñïåêòðîâ.
Âîëíîâûå ôóíêöèè âáëèçè âîçìóùåíèÿ ñîäåðæàò â îñíîâíîì êîìïîíåíòó ñl = 0, ñòåïåíü
íàïðàâëåííîñòè ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé ïàäàåò, è ñîîòâåòñòâåííî ñíèæàåòñÿ àäàïòàöèîííàÿ
ñïîñîáíîñòü ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû d-ìåòàëëîâ ê ðàçîðèåíòàöèè ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé ñ
l = 2 â èíòåðôåéñå [12]. Ýòî ñïîñîáíî ïîâëå÷ü çà ñîáîé ïîâûøåíèå ðîëè èíòåðôåéñà â
îõðóï÷èâàíèè áîëüøèõ ìåòàëëè÷åñêèõ íàíîñòðóêòóð, êîòîðûå â ïîñëåäíåå âðåìÿ ïðåäëà-
ãàåòñÿ ðàññìàòðèâàòü, êàê ñîâîêóïíîñòü íàíî÷àñòèö âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷åðåç ñòðóêòóðû
òèïà ìåæçåðåííûõ ãðàíèö [13].

Ðàññìîòðåííûå ìîäåëè íàíîôðàãìåíòîâ ïîêàçàëè, ÷òî åäèíè÷íûé àòîì âîäîðîäà â òè-
òàíå ìîæåò îêàçàòüñÿ â äâóõ ñèòóàöèÿõ: êàê ïðè îòñóòñòâèè â ñïåêòðå ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé
âîäîðîäà (èäåàëüíûé íàíîôðàãìåíò), òàê è ïðè íàëè÷èè òàêîâûõ â òèïè÷íîé äëÿ ãèäðèäîâ
òèòàíà îáëàñòè � ïðèìåðíî íà 1 Ðèä íèæå óðîâíÿ Ôåðìè [14] (ñòðóêòóðíî-íåîäíîðîäíûé
ÍÔ). Îäíî èç âîçìîæíûõ îáúÿñíåíèé ïåðâîé ñèòóàöèè çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïîòåíöèàë
àòîìà âîäîðîäà ñòîëü ñèëüíî ýêðàíèðóåòñÿ, ÷òî äëèíû ýëåêòðîííûõ âîëí, ïðèñóòñòâóþ-
ùèõ â íàíîôðàãìåíòå îêàçûâàþòñÿ íå ñîèçìåðèìûìè ñ åãî ðàçìåðîì. Ýòó òî÷êó çðåíèÿ,
ïî-âèäèìîìó, ïîäòâåðæäàåò òî, ÷òî, êàê ïîêàçûâàåò ðàñ÷åò, â ñâîáîäíîì 9 àòîìíîì ÎÖÊ
êëàñòåðå òèòàíà ïðèñóòñòâóþò ñâÿçàííûå s-ñîñòîÿíèÿ âîäîðîäà. Íî â ýòîì ñëó÷àå, êàê
èçâåñòíî, ðåçêî ñíèæàåòñÿ ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü, ýêðàíèðóþùàÿ àòîì âîäîðîäà.

Êàê ïîêàçàë àíàëèç ðàññ÷èòàííûõ ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ ÍÔ òèòàíà èç 135 àòîìîâ â
ÃÏÓ ìîäèôèêàöèè, â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðåäñòàâëåíèÿìè [16], áîð, ðàñïîëîæåííûé â öåíòðå

11



ÍÔ â êà÷åñòâå ïðèìåñè âíåäðåíèÿ, ôîðìèðóåò áîëåå ñëàáóþ ñâÿçü Ti-Ti, ÷åì êîãäà îí
íàõîäèòñÿ â ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè, à ïîëîæåíèå àçîòà ïðàêòè÷åñêè íå âëèÿåò íà åå
âåëè÷èíó. Â òî æå âðåìÿ, âåëè÷èíà ñâÿçè êàê Ti-B, òàê è Ti-N èçìåíÿåòñÿ íåçíà÷èòåëü-
íî ïðè ïåðåíîñå ïðèìåñè âíåäðåíèÿ â ïðèïîâåðõíîñòíóþ îáëàñòü. Ýòî ñâèäåòåëüñòâóåò î
ñïîñîáíîñòè áîðà óñèëèâàòü ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå â ¾ðûõëûõ¿ îáëàñòÿõ ìàòðèöû
ñ ïîíèæåííîé ñèììåòðèåé.

Â çàêëþ÷èòåëüíîé ÷àñòè ãëàâû ïðåäñòàâëåíû ðàññ÷èòàííûå ñïåêòðû è ëîêàëüíûå ìàã-
íèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ â íàíîòðóáêå æåëåçà ñ èíêàïñóëèðîâàííîé êâàíòîâîé òî÷êîé
êðåìíèÿ. Ãåòåðîñòðóêòóðà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íàíîòðóáêó æåëåçà èç 52 àòîìîâ ñ íàõî-
äÿùåéñÿ âíóòðè íåå êâàíòîâîé òî÷êîé èç 5 àòîìîâ êðåìíèÿ. Äëèíû ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé
è óãëû ìåæäó íèìè â Si5 ñîâïàäàþò ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ïàðàìåòðàìè ïåðâîé êîîðäèíà-
öèîííîé ñôåðû êðåìíèÿ â ðåøåòêå àëìàçà. Ýòîò êëàñòåð âûñòóïàåò êàðêàñîì ïëîòíîóïà-
êîâàííîãî ìîíîñëîÿ àòîìîâ Fe, ñâåðíóòîãî â âèäå íàíîòðóáêè èç êîëåö ñ ÷åòíûì ÷èñëîì
àòîìîâ. Ñ ó÷åòîì ñëàáîãî âëèÿíèÿ àòîìîâ Si íà ïàðàìåòð ðåøåòêè òâåðäûõ ðàñòâîðîâ
Fe-Si, êðàò÷àéøåå ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè êðåìíèÿ è æåëåçà â ãåòåðîñòðóêòóðå âçÿ-
ëè ðàâíûì åìó â ÎÖÊ æåëåçå. Òàêîå óñëîâèå, ñîâìåñòíî ñ òðåáîâàíèåì ìàêñèìàëüíîé
ñèììåòðèè ñòðóêòóðû â öåëîì, îïðåäåëèëî êîîðäèíàòû îñòàëüíûõ àòîìîâ æåëåçà â íàíî-
òðóáêå.

Äëÿ èñêëþ÷åíèÿ âêëàäà â ñïåêòð îò ¾îáîðâàííûõ¿ ñâÿ-

Ðèñ. 5: Òåìíûì ïîìå÷åíû àòî-
ìû ñ ìîìåíòàìè âäîëü íàìàã-
íè÷åííîñòè íàíîòðóáêè Fe32Si5

çåé êîëåö, ðàñïîëîæåííûõ íà êîíöàõ íàíîòðóáêè, èñïîëü-
çîâàëè ïðåäñòàâëåíèÿ îá ýêñïîíåíöèàëüíîé ëîêàëèçàöèè
d-d è ãèáðèäíûõ s-p-d ñâÿçåé, ÷òî ïîçâîëèëî âûäåëèòü èç
ñèñòåìû ìåíüøèé 37 àòîìíûé êëàñòåð Fe32Si5. Îäíàêî, ïî-
òåíöèàëüíîå ïîëå îò àòîìîâ íà òîðöàõ íàíîòðóáêè Fe52Si5
ñîõðàíèëè, äîáàâëÿÿ ê ïîòåíöèàëó êàæäîãî àòîìà êëàñòå-
ðà Fe32Si5 ñîîòâåòñòâóþùèå âêëàäû îò 20 îñòàâøèõñÿ âíå
ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå àòîìîâ ãåòåðîñòðóêòóðû. Íà ðèñ. 5 âèä-
íî, ÷òî 2 è 3 àòîìû Si ðàñïîëàãàþòñÿ âäîëü íàíîòðóáêè, à
4 è 5 ïîïåðåê, îïðåäåëÿÿ íåñêîëüêî áîëüøèé äèàìåòð öåí-
òðàëüíîãî êîëüöà. Âíóòðåííèé àòîì êðåìíèÿ 1 âûñòóïàåò
öåíòðîì ñèñòåìû, íî íå èìååò àòîìîâ æåëåçà â íåïîñðåä-
ñòâåííîì ñîñåäñòâå.
Ñðåäíèé ìîìåíò íà àòîì ãåòåðîñòðóêòóðû ðàâåí∼ 0.5µB/àò.
Âû÷èñëåíèå ëîêàëüíûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ àòîìîâ â ãå-
òåðîñòðóêòóðå ïîêàçàëî, ÷òî ìàãíèòíûå ìîìåíòû ôîðìè-
ðóþòñÿ âäîëü íàíîòðóáêè ñèììåòðè÷íî îòíîñèòåëüíî öåí-
òðàëüíîãî êîëüöà. Êàæäîå òàêîå êîëüöî â ñâîþ î÷åðåäü ñî-
äåðæèò ïî 7 àòîìîâ ñî ñïèíîì ïî íàïðàâëåíèþ âäîëü ñðåä-

íåé íàìàãíè÷åííîñòè è 3 ïðîòèâ, ñðåäíèé ìîìåíò êîëåö �1.2µB/àò. Öåíòðàëüíîå êîëüöî,
èìåþùåå â êà÷åñòâå áëèæàéøèõ ñîñåäåé àòîìû Si ñî ñâÿçÿìè ïåðïåíäèêóëÿðíûìè îñè íà-
íîòðóáêè, èìååò 6 àòîìîâ ñî ñïèíîì ïî íàïðàâëåíèþ íàìàãíè÷åííîñòè è ñîîòâåòñòâåííî
6 ïðîòèâ. Ñðåäíèé ìîìåíò ýòîãî êîëüöà áëèçîê ê íóëþ. Êâàíòîâàÿ òî÷êà Si5 ïîëÿðèçîâà-
íà íàíîòðóáêîé òàêèì îáðàçîì, ÷òî öåíòðàëüíûé àòîì Si èìååò ìîìåíò íàïðàâëåííûé ïî
íàìàãíè÷åííîñòè ñèñòåìû, à îñòàëüíûå àòîìû ïðîòèâ. Òàêèì îáðàçîì ñðåäíèé ìîìåíò Si5
îòðèöàòåëåí è ðàâåí −1.3µB/àò. Õàðàêòåðíî, ÷òî àòîìû Si ïî êðàÿì Fe32Si5 (2-3) èìåþò
çíà÷åíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ïîðÿäêà −1.5µB, ÷òî íèæå ÷åì ó ñìåùåííûõ îò öåíòðà
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àòîìîâ êðåìíèÿ â ïëîñêîñòè öåíòðàëüíîãî êîëüöà íà∼ 70%. Ïîñêîëüêó óêàçàííîå ðàñ-
ïðåäåëåíèå ìîìåíòîâ íàðóøàåòñÿ ïðè èçìåíåíèè ñèììåòðèè ãåòåðîñòðóêòóðû, íàïðèìåð,
ïóòåì èñêëþ÷åíèÿ ÷àñòè àòîìîâ èç íàíîòðóáêè â îêðåñòíîñòè êâàíòîâîé òî÷êè, òî åãî
ïðè÷èíîé, êàê è â [15], ÿâëÿåòñÿ ðàçëè÷èå â âåëè÷èíås-p-d ãèáðèäèçàöèè.

Ñõåìà ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû Fe32Si5 ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 5. Õîðîøî âèäíî, ÷òî àòîìû
êðåìíèÿ ñ ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè, íàïðàâëåííûìè ïðîòèâ ñðåäíåãî ìîìåíòà ñèñòåìû,
ðàñïîëàãàþòñÿ â êàæäîì êîëüöå áëèæå ê àòîìàì æåëåçà, ÷åì öåíòðàëüíûé àòîì êðåìíèÿ.
Òàêàÿ êàðòèíà ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè â ãåòåðîñòðóêòóðå ïîçâîëÿåò ñâÿçàòü àíòèôåððî-
ìàãíåòèçì êâàíòîâîé òî÷êè ñ ìåõàíèçìîì Âàòñîíà-Ôðèìåíà. Ïðè ñèëüíîé ãèáðèäèçàöèè
ñîñòîÿíèé àòîìîâ Si è Fe sp ýëåêòðîíû ñî ñïèíîì ïàðàëëåëüíûì ñïèíód-îáîëî÷êè æåëåçà
âòÿãèâàþòñÿ â åå îáëàñòü. Ñîîòâåòñòâåííî, âíóòðè íàíîòðóáêè ó åå ñòåíîê áóäåò ïðåîáëà-
äàòü àíòèïàðàëëåëüíûé ñïèí. Êàê îòìå÷åíî âûøå, à òàêæå â [16], àòîìû êðåìíèÿ îáëà-
äàþò áîëüøåé, ÷åì ó æåëåçà ýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòüþ. Â ýòèõ óñëîâèÿõ, à òàêæå èç-çà
êëàñòåðíîãî ïîòåíöèàëüíîãî ýôôåêòà, ñîçäàþùåãî ãëóáîêèå óðîâíè, ýëåêòðîíû âíóòðè
íàíîòðóáêè êîíöåíòðèðóþòñÿ íà àòîìàõ êâàíòîâîé òî÷êè.

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è âûâîäû
1. Ïîëó÷åíû óðàâíåíèÿ òåîðèè ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ â âèäå, êîòîðûé ïîçâîëÿåò

ïåðåõîäèòü ê ðàçëè÷íûì ìåòîäàì ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñèñòåì ñ ïîòåí-
öèàëîì â MT-ïðèáëèæåíèè è ðàçâèâàòü èõ. Äëÿ íàõîæäåíèÿ ðåøåíèÿ â ïðÿìîì
ïðîñòðàíñòâå ðåàëèçîâàí ìåòîä ðàññåÿííûõ âîëí (ÐÂ) íà êîìïëåêñíîì áàçèñå, ïîçâî-
ëÿþùèé èññëåäîâàòü ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó ñèñòåì ñ ïðîèçâîëüíûì ÷èñëîì ðàññå-
èâàòåëåé è ïîëîæåíèåì â ïðîñòðàíñòâå, ïðè ýòîì ðåøåíà çàäà÷à íàõîæäåíèÿ êîðíåé
áåç ëèíåàðèçàöèè è ñèììåòðèçàöèè âîëíîâûõ ôóíêöèé;

2. Èçó÷åíèå ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ íàíîôðàãìåíòà (ÍÔ) â ðàìêàõ ìåòîäà ÐÂ ïîç-
âîëèëî âûÿâèòü ÿâíîå îòêëîíåíèå çàêîíîìåðíîñòè èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðû ÍÔ êàê
ôóíêöèè ñðåäíåé ýëåêòðîííîé êîíöåíòðàöèè îò èçâåñòíîé çàâèñèìîñòè äëÿ áîëü-
øèõ öèêëè÷åñêèõ ñèñòåì. Ïðè÷èíîé òàêîãî îòêëîíåíèÿ ÿâëÿåòñÿ õîðîøî èçâåñòíûé
ïîòåíöèàëüíûé êëàñòåðíûé ýôôåêò. Ïîòåíöèàëû àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ âî âíóòðåí-
íåé îáëàñòè êëàñòåðà îêàçûâàþòñÿ áîëåå ãëóáîêèìè, ÷åì àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà
ïåðèôåðèè. Ýòà îñîáåííîñòü â ðàñïðåäåëåíèè ïîòåíöèàëîâ ñïîñîáíà èãðàòü äîìèíè-
ðóþùóþ ðîëü â èñêàæåíèè õàðàêòåðà õèìè÷åñêîé ñâÿçè ìåæäó àòîìàìè â êëàñòåðå
ïî ñðàâíåíèþ ñ àòîìàìè â êðèñòàëëå. Íî èìåííî ýòà îñîáåííîñòü, çàòðóäíÿþùàÿ
ñðàâíåíèå êëàñòåðíûõ ðàñ÷åòîâ ñ çîííûìè, ÿâëÿåòñÿ âàæíîé äëÿ ïîíèìàíèÿ ïðèðî-
äû ñâîéñòâ ñèñòåì èç êîíå÷íîãî ÷èñëà àòîìîâ;

3. Êàê è â îáúåìíîì ìåòàëëå, â ÍÔ òèòàíàα → β ïðåâðàùåíèå âîçìîæíî. Òåì áîëåå,
÷òî ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû ñòàáèëèçèðóþùèé áîëåå ðûõëóþ β ôàçó âêëàä
êîëåáàòåëüíîé ýíòðîïèè äåéñòâóåò â îäíîì íàïðàâëåíèè ñ ïðåäâåñòíèêîì ôàçîâîãî
ïåðåõîäà, çàëîæåííûì â ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ÷åðåç àíèçî-
òðîïèþ ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà íà ñâÿçÿõ â áàçèñíîé ïëîñêîñòèα ôàçû. Âèä òàêîãî
ðàñïðåäåëåíèÿ ìîæåò áûòü èçìåíåí ëåãèðîâàíèåì. Ñîïîñòàâëåíèå êàðò ðàñïðåäåëå-
íèÿ ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè ïîêàçûâàåò, ÷òî èç-çà îòíîñèòåëüíîé áëèçîñòè ïî ñðàâ-
íåíèþ ñ C è N âàëåíòíûõ ñîñòîÿíèé áîðà ê ñîñòîÿíèÿì òèòàíà ýòîò ìåòàëëîèä ëåã÷å
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âñòðàèâàåòñÿ â ñòðóêòóðó ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé òèòàíà. Âîçìîæíî ïîýòîìó áîð, ñòà-
áèëèçèðóÿ α ñòðóêòóðó, òåì íå ìåíåå, èìååò ìåíüøóþ ÷åì C è N ðàñòâîðèìîñòü â
íåì;

4. Ëîêàëüíàÿ ñèììåòðèÿ îêðóæåíèÿ àòîìà âîäîðîäà êàðäèíàëüíî âëèÿåò íà åãî âçàèìî-
äåéñòâèå ñ ìåòàëëè÷åñêèìè àòîìàìè. Â ÍÔ Ti îáíàðóæåíî äâà ñîñòîÿíèÿ âîäîðîäà,
îäíî èç êîòîðûõ îòâå÷àåò ïåðåõîäó ýëåêòðîíà âîäîðîäà íà ñâÿçü ìåæäó àòîìàìè
ìåòàëëà (òåòðàïîðà), à âòîðîå � êîâàëåíòíûì ñâÿçÿì âîäîðîä-ìåòàëë (èñêàæåííàÿ
îáëàñòü ÍÔ ïî òèïó òðèãîíàëüíîé ïðèçìû Áåðíàëà);

5. Êàê â ÍÔ Ti13, òàê è â Ti91 è Ti135 ðàçíîñòü ýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòåé ìåòàëë-
ìåòàëëîèä îïðåäåëÿåòñÿ ðàçíîñòüþ ýíåðãèé âàëåíòíûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ â íåì. Ýòîò
ôàêòîð Þì-Ðîçåðè ïðîÿâëÿåòñÿ â ýëåêòðîííîì ñòðîåíèè ÍÔ ÷åðåç ôîðìèðîâàíèå
ãèáðèäíûõ ñâÿçóþùèõ îðáèòàëåé, âêëàä â êîòîðûå îò îêðóæàþùèõ àòîìîâ ìåòàëëà
èíòåíñèâíî óìåíüøàåòñÿ îò áîðà ê àçîòó. Ñîîòâåòñòâåííî äîëÿ èîííîé êîìïîíåíòû
â ìåæàòîìíîé ñâÿçè íàðàñòàåò â òîé æå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè. Îáíàðóæåíî, ÷òî õà-
ðàêòåðíîé îñîáåííîñòüþ áîðà ñ òî÷êè çðåíèÿ êîâàëåíòíîé ñîñòàâëÿþùåé ÿâëÿåòñÿ
áîëüøåå óïðî÷íåíèå ñâÿçè ìåæäó àòîìàìè ìåòàëëà íà ãðàíèöå ÍÔ, ÷åì â åãî öåíòðå;

6. Êâàíòîâàÿ òî÷êà â âèäå êëàñòåðà (âûäåëåíèÿ) Si5 â æåëåçíîé íàíîòðóáêå Fe57 èñïû-
òûâàåò ñèëüíîå âëèÿíèå ñïèíïîëÿðèçîâàííîãî ïîëÿ, ñîçäàâàåìîãî ìåæýëåêòðîííûì
âçàèìîäåéñòâèåì â àòîìå æåëåçà. Íà ïåðèôåðèéíûé àòîì êâàíòîâîé òî÷êè íàâîäèòñÿ
ìàãíèòíûé ìîìåíò ïðîòèâîïîëîæíûé ñðåäíåìó ìîìåíòó ñèñòåìû, ÷òî ñîîòâåòñòâó-
åò ìåõàíèçìó Âàòñîíà-Ôðèìåíà àíòèôåððîìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèèsp ïëîòíîñòè â
îêðåñòíîñòè àòîìîâ æåëåçà.
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