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ре
хо
ды

 я
вл
яю

тс
я 
од
но
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ун
да
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нт
ал
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ы
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да
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фи

зи
ки

 т
ве
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ог
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те
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. И
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из
уч
ен
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ос
вя
щ
ен
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ог
ро
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 ч
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ри
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нт
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ор
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те
ре
с 
к 
ни
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то
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ра
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те
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аз
ов
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ре
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да
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ти
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ед
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ор
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ан
да
у 

[1
]. 

П
ри

 э
то
м 
ко
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фи

ци
ен
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аз
ло
ж
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ия

 Л
ан
да
у 
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ны
 б
ы
ть

 п
ол
уч
ен
ы
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 п
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щ
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 э
кс
пе
ри
ме
нт
ал
ьн
ы
х 
да
нн
ы
х 
ил
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 м
ик
ро
ск
оп
ич
ес
ки
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O
4 c

ry
st

al
s. 

// 
Ph

ys
. R

ev
. B

 –
 1

99
8.

 –
 V

. 7
, №

 1
. –

 
P.

 5
1–

62
. 

7.
 З
ам
ко
ва

 Н
. Г

., 
Зи
не
нк
о 
В

. И
. Д

ин
ам
ик
а 
ре
ш
ет
ки

 и
он
ны

х 
кр
ис
та
лл
ов

 в
 м
о-

де
ли

 д
ы
ш
ащ

их
 и

 п
ол
яр
из
уе
мы

х 
ио
но
в.

 //
 Ф
ТТ

. –
 1

99
8.

 –
 Т

. 4
0,

 №
 2

. –
 

С
. 3

50
–3

54
. 

8.
 З
ин
ен
ко

 В
. И

., 
За
мк
ов
а 
Н

. Г
., 
С
оф

ро
но
ва

 С
. Н

. Д
ин
ам
ик
а 
ре
ш
ет
ки

 к
ри

-
ст
ал
ло
в 

K
2N

aA
lF

6, 
K

3A
lF

6 и
 N

a 3
A

lF
6 с
о 
ст
ру
кт
ур
ой

 э
ль
па
со
ли
та

. /
/ Ж

Э
ТФ

. 
– 

19
98

. -
 Т

. 1
14

, №
 5

(1
1)

. –
 С

. 1
74

2–
17

56
. 

9.
 З
ин
ен
ко

 В
. И

., 
За
мк
ов
а 
Н

. Г
. Д

ин
ам
ик
а 
ре
ш
ет
ки

 к
ри
ст
ал
ла

 R
b 2

K
Sc

F 6
 в

 н
е-

ст
аб
ил
ьн
ы
х 
ку
би
че
ск
ой

 и
 т
ет
ра
го
на
ль
но
й 
фа
за
х 
и 
ст
аб
ил
ьн
ой

 м
он
ок
ли
н-

но
й 
фа
зе

. /
/ Ф

ТТ
. –

 1
99

9.
 –

 Т
. 4

1,
 №

 7
. –

 С
. 1

29
7–

13
05

. 
10

. З
ин
ен
ко

 В
. И

., 
За
мк
ов
а 
Н

. Г
. Д

ин
ам
ик
а 
ре
ш
ет
ки

 к
ри
ст
ал
ло
в 

M
F 3

 (M
 =

 A
l, 

G
a,

 In
). 

// 
Ф
ТТ

. –
 2

00
0.

 –
 Т

. 4
2,

 №
 7

. –
 С

. 1
31

0–
13

15
. 

11
. З
ин
ен
ко

 В
. И

., 
За
мк
ов
а 
Н

. Г
. Т
ео
ри
я 
ст
ру
кт
ур
но
го

 ф
аз
ов
ог
о 
пе
ре
хо
да

 
Fm

3m
 →

 I4
/m

 в
 к
ри
ст
ал
ле

 R
b 2

K
Sc

F 6
. /

/ Ж
Э
ТФ

. –
 2

00
0.

 –
 Т

. 1
18

, №
 2

(8
). 

– 
С

. 3
59

–3
69

. 
12

. З
ин
ен
ко

 В
. И

., 
За
мк
ов
а 
Н

. Г
. И

сс
ле
до
ва
ни
е 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
и 
не
со
ра
з-

ме
рн
ой

 ф
аз
ы

 в
 к
ри
ст
ал
ла
х 
А
С
В
Х

4 м
ет
од
ом

 М
он
те

-К
ар
ло

. /
/ К

ри
ст
ал
ло

-
гр
аф
ия

. –
 2

00
0.

 –
 Т

. 4
5,

 №
 3

. –
 С

. 5
13

–5
17

. 
13

. В
. И

.З
ин
ен
ко

, Н
. Г

.З
ам
ко
ва

, Д
ин
ам
ик
а 
ре
ш
ет
ки

 и
 с
та
ти
ст
ич
ес
ка
я 
ме
ха
ни

-
ка

 с
тр
ук
ту
рн
ог
о 
фа
зо
во
го

 п
ер
ех
од
а 

Fm
3m

 →
 I4

/m
 в

 к
ри
ст
ал
ле

 R
b 2

K
In

F 6
. /

/ 
Ф
ТТ

. –
 2

00
1.

 –
 Т

. 4
3,

 №
 1

2.
 –

 С
. 2

19
3–

22
03

. 
14

. А
ле
кс
ан
др
ов

 К
. С

., 
В
ор
он
ов

 В
. Н

., 
В
тю

ри
н 
А

. Н
., 
Го
ря
йн
ов

 С
. В

., 
За
мк
о-

ва
 Н

. Г
., 
Зи
не
нк
о 
В

. И
., 
К
ры

ло
в 
А

. С
. Д

ин
ам
ик
а 
ре
ш
ет
ки

 и
 и
нд
уц
ир
ов
ан

-

 
5

ля
х.

 Т
ак

, д
ля

 ф
аз
ов
ы
х 
пе
ре
хо
до
в 
ти
па

 с
ме
щ
ен
ия

 с
ов
ре
ме
нн
ы
е 
ме
то
ды

 п
оз
во

-

ля
ю
т 
оп
ре
де
ли
ть

 э
ти

 п
ар
ам
ет
ры

 и
з 
вы

чи
сл
ен
ий

 п
ол
но
й 
эн
ер
ги
и 
и 
ди
на
ми

ки
 

ре
ш
ет
ки

 к
ри
ст
ал
ла

. 
В

 н
ас
то
ящ

ее
 в
ре
мя

 с
ущ

ес
тв
уе
т 
ря
д 
пе
рв
оп
ри
нц
ип
ны

х 

ме
то
до
в 

(п
се
вд
оп
от
ен
ци
ал
ьн
ы
е,

 L
M

TO
, L

A
PW

) 
ра
сч
ет
а 
фи

зи
че
ск
их

 с
во
йс
тв

 

кр
ис
та
лл
ов

, о
сн
ов
ан
ны

х 
на

 т
ео
ри
и 
фу

нк
ци
он
ал
а 
пл
от
но
ст
и.

 О
дн
ак
о,

 э
ти

 м
е-

то
ды

 ч
ас
то

 н
ед
ос
та
то
чн
о 
эф
фе
кт
ив
ны

 д
ля

 р
ас
че
та

 к
ри
ст
ал
ло
в,

 и
ме
ю
щ
их

 

сл
ож

ну
ю

 с
тр
ук
ту
ру

, т
ак

 к
ак

 т
ре
бу
ю
т 
сл
иш

ко
м 
бо
ль
ш
ог
о 
об
ъе
ма

 в
ы
чи
сл
ен
ий

. 

П
оэ
то
му

 с
оз
да
ни
е 
и 
ра
зв
ит
ие

 м
ет
од
ов

, о
бл
ад
аю

щ
их

 х
ор
ош

ей
 с
те
пе
нь
ю

 т
оч

-

но
ст
и 
и 
до
ст
ат
оч
ны

м 
бы

ст
ро
де
йс
тв
ие
м,

 я
вл
яе
тс
я 
ва
ж
но
й 
за
да
че
й 
дл
я 
ис
сл
е-

до
ва
ни
й 
св
ой
ст
в 
сл
ож

ны
х 
ве
щ
ес
тв

. 

 Ц
ел
и 
и 
за
да
чи

 р
аб
от
ы

 с
ос
то
ял
и 
в 
ис
сл
ед
ов
ан
ии

 м
ех
ан
из
мо

в 
фа
зо
вы

х 
пе
ре

-

хо
до
в 
ти
па

 с
ме
щ
ен
ия

 в
 п
ер
ов
ск
ит
оп
од
об
ны

х 
кр
ис
та
лл
ов

 и
 т
ип
а 
по
ря
до
к 

– 

бе
сп
ор
яд
ок

 в
 к

ри
ст
ал
ла
х 

се
ме
йс
тв
а 
су
ль
фа
та

 к
ал
ия

 с
 о

бщ
ей

 ф
ор
му
ло
й 

А
С
В
Х

4, 
по
ст
ро
ен
ии

 т
ео
ри
и 
ст
ру
кт
ур
ны

х 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 

R
b 2

K
B

3+
F 6

 (
B

3+
 =

 S
c,

 I
n,

 L
u)

 с
о 
ст
ру
кт
ур
ой

 э
ль
па
со
ли
та

 и
 п
ос
ле
до
ва
те
ль
ны

х 

фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
ти
па

 п
ор
яд
ок

 –
 б

ес
по
ря
до
к 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 с
ем
ей
ст
ва

 

А
С
В
Х

4. 
Д
ля

 э
то
го

 б
ы
ло

 н
ео
бх
од
им

о 
за
пи
са
ть

 м
од
ел
ьн
ы
й 
га
ми

ль
то
ни
ан

, а
де

-

кв
ат
но

 у
чи
ты
ва
ю
щ
ий

 о
сн
ов
ны

е 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ия

, о
тв
еч
аю

щ
ие

 з
а 
фа
зо
вы

е 
пе

-

ре
хо
ды

 в
 р
ас
см
ат
ри
ва
ем
ы
х 
кр
ис
та
лл
ах

. Д
ля

 в
ы
чи
сл
ен
ия

 п
ар
ам
ет
ро
в 
мо

де
ль

-

но
го

 г
ам
ил
ьт
он
иа
на

 и
 и
сс
ле
до
ва
ни
я 
ме
ха
ни
зм
ов

 ф
аз
ов
ы
х 
пе
ре
хо
до
в 
не
об
хо

-

ди
мо

 б
ы
ло

 р
аз
ви
ть

 п
ро
ст
ы
е 
и 
эф
фе
кт
ив
ны

е 
ме
то
ды

 р
ас
че
та

 л
иб
о 
из

 "
пе
рв
ы
х 

пр
ин
ци
по
в"

, 
ли
бо

 с
 и
сп
ол
ьз
ов
ан
ие
м 
не
бо
ль
ш
ог
о 
чи
сл
а 
по
дг
он
оч
ны

х 
па
ра

-

ме
тр
ов

 ф
из
ич
ес
ки
х 
св
ой
ст
в 
ио
нн
ы
х 
кр
ис
та
лл
ов

 с
о 
сл
ож

но
й 
ст
ру
кт
ур
ой

. 

 Н
ау
чн
ая

 н
ов
из
на

 и
 п
ра
кт
ич
ес
ка
я 
зн
ач
им
ос
т
ь.

 

   
  В

се
 р
ез
ул
ьт
ат
ы

 р
аб
от
ы

 п
ол
уч
ен
ы

 в
пе
рв
ы
е.

  

   
   
В
пе
рв
ы
е 
ра
сс
чи
та
ны

 п
ол
ны

е 
эн
ер
ги
и 
кр
ис
та
лл
ов

 R
bM

nX
3 (

X
 =

 F
, C

l, 
B

r)
 в

 

тр
ех

 с
тр
ук
ту
рн
ы
х 
по
ли
ти
па
х:

 к
уб
ич
ес
ко
м 
и 
дв
ух

 г
ек
са
го
на
ль
ны

х.
 П
ок
аз
ан
о,

 

чт
о 
ге
кс
аг
он
ал
ьн
ы
е 
ст
ру
кт
ур
ы

 в
 к
ри
ст
ал
ла
х 

R
bM

nC
l 3 
и 

R
bM

nB
r 3

 с
та
би
ли
зи

-



 
6 

ру
ю
тс
я 
эн
ер
ги
ей

 п
ол
яр
из
ац
ии

, п
ри
че
м 
в 
кр
ис
та
лл
е 

R
bM

nC
l 3 
су
щ
ес
тв
ен
ну
ю

 

ро
ль

 и
гр
ае
т 
эн
ер
ги
я 
по
ля
ри
за
ци
и,

 с
вя
за
нн
ая

 с
 к
ва
др
уп
ол
ь 

– 
кв
ад
ру
по
ль
ны

м 

вз
аи
мо

де
йс
тв
ие
м.

 

   
   
В

 м
ик
ро
ск
оп
ич
ес
ко
й 
мо

де
ли

 Г
ор
до
на

 –
 К
им

а 
по
лу
че
ны

 в
ы
ра
ж
ен
ия

 и
 р
еа

-

ли
зо
ва
н 
па
ке
т 
пр
ог
ра
мм

 д
ля

 р
ас
че
та

 д
ин
ам
ик
и 
ре
ш
ет
ки

 и
он
ны

х 
кр
ис
та
лл
ов

 с
 

уч
ет
ом

 д
ип
ол
ьн
ой

 и
 к
ва
др
уп
ол
ьн
ой

 п
ол
яр
из
уе
мо
ст
ей

 и
он
ов

. В
 р
ам
ка
х 
пр
ед

-

ла
га
ем
ой

 м
од
ел
и 
вп
ер
вы

е 
ра
сс
чи
та
ны

 с
та
ти
че
ск
ие

 с
во
йс
тв
а 
и 
по
лн
ы
е 
фо

но
н-

ны
е 
сп
ек
тр
ы

 р
яд
а 
кр
ис
та
лл
ов

 с
о 
ст
ру
кт
ур
ой

 R
eO

3 (
A

lF
3, 

Sc
F 3

, G
aF

3, 
In

F 3
), 
ан

-

ти
пе
ро
вс
ки
та

 (
N

a 3
O

C
l, 

N
a 3

O
B

r, 
K

3O
C

l, 
K

3O
B

r)
 и

 э
ль
па
со
ли
та

 (
R

b 2
K

Sc
F 6

, 

R
b 2

K
In

F 6
, R

b 2
K

Lu
F 6

). 

   
   
В
пе
рв
ы
е 
по
лу
че
н 
фа
зо
вы

й 
пе
ре
хо
д,

 и
нд
уц
ир
ов
ан
ны

й 
ги
др
ос
та
ти
че
ск
им

 

да
вл
ен
ие
м 
в 
кр
ис
та
лл
е 

Sc
F 3

. 

   
   

 П
ос
тр
ое
на

 т
ео
ри
я 
ст
ру
кт
ур
но
го

 ф
аз
ов
ог
о 
пе
ре
хо
да

 и
з 
ку
би
че
ск
ой

 в
 т
ет

-

ра
го
на
ль
ну
ю

 
фа
зу

 
в 

кр
ис
та
лл
ах

 
со

 
ст
ру
кт
ур
ой

 
эл
ьп
ас
ол
ит
а 

(R
b 2

K
Sc

F 6
, 

R
b 2

K
In

F 6
, R

b 2
K

Lu
F 6

). 
Те
рм

од
ин
ам
ик
а 
фа
зо
во
го

 п
ер
ех
од
а 
ис
сл
ед
ов
ан
а 
ме
то

-

до
м 
М
он
те

 –
 К
ар
ло

. П
ок
аз
ан
о,

 ч
то

 д
ан
ны

й 
фа
зо
вы

й 
пе
ре
хо
д 
св
яз
ан

, г
ла
вн
ы
м 

об
ра
зо
м,

 с
 "
по
во
ро
та
ми

" 
ок
та
эд
ро
в 

B
3+

F 6
 и

 д
ру
ги
е 
ст
еп
ен
и 
св
об
од
ы

 н
е 
вн
ос
ят

 

су
щ
ес
тв
ен
но
го

 в
кл
ад
а 
в 
ме
ха
ни
зм

 д
ан
но
го

 ф
аз
ов
ог
о 
пе
ре
хо
да

. 

   
   
В
пе
рв
ы
е 
по
лу
че
ны

 ф
ор
му
лы

 д
ля

 р
ас
че
та

 э
фф

ек
ти
вн
ы
х 
ко
нс
та
нт

 в
за
им

о-

де
йс
тв
ия

 т
ет
ра
эд
ри
че
ск
их

 г
ру
пп

 В
Х

4 в
 к
ри
ст
ал
ла
х 
се
ме
йс
тв
а 
су
ль
фа
та

 к
ал
ия

 

в 
ра
мк
ах

 э
ле
кт
ро
ст
ат
ич
ес
ко
й 
мо

де
ли

. П
ок
аз
ан
о,

 ч
то

 э
фф

ек
ти
вн
ое

 в
за
им

од
ей

-

ст
ви
е 
в 
эт
их

 к
ри
ст
ал
ла
х 
им

ее
т 
ко
нк
ур
ир
ую

щ
ий

 х
ар
ак
те
р.

 

   
   
В
пе
рв
ы
е 
те
ор
ет
ич
ес
ки

 п
ол
уч
ен
ы

 п
ос
ле
до
ва
те
ль
но
ст
и 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 

в 
кр
ис
та
лл
ах

 с
ем
ей
ст
ва

 с
ул
ьф
ат
а 
ка
ли
я 

C
sL

iS
O

4, 
C

sL
iC

rO
4, 

R
b 2

Zn
C

l 4,
 K

2S
eO

4 

и 
K

2S
O

4. 
Те
рм

од
ин
ам
ик
а 
по
сл
ед
ов
ат
ел
ьн
ы
х 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
ис
сл
ед
ов
ан
а 

ме
то
до
м 
М
он
те

 –
 К
ар
ло

. П
ок
аз
ан
о,

 ч
то

 к
он
ку
ри
ру
ю
щ
ий

 х
ар
ак
те
р 
вз
аи
мо

де
й-

ст
ви
й 
те
тр
аэ
др
ич
ес
ки
х 
гр
уп
п 
В
Х

4 
мо
ж
ет

 п
ри
во
ди
ть

 к
 п
оя
вл
ен
ию

 в
 к
ри
ст
ал

-

ла
х 
да
нн
ог
о 
се
ме
йс
тв
а 
пр
ин
ци
пи
ал
ьн
о 
ра
зн
ы
х 
по
сл
ед
ов
ат
ел
ьн
ос
те
й 
фа
зо
вы

х 

пе
ре
хо
до
в.
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12
. Т
ер
мо

ди
на
ми

ка
 п
ос
ле
до
ва
те
ль
ны

х 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 с
е-

ме
йс
тв
а 
су
ль
фа
та

 к
ал
ия

 (
C

sL
iS

O
4, 

C
sL

iC
rO

4, 
R

b 2
Zn

C
l 4,

 K
2S

eO
4 
и 

K
2S

O
4) 

ра
сс
чи
та
на

 м
ет
од
ом

 М
он
те

 –
 К
ар
ло

. 
П
ол
уч
ен
ны

е 
фа
зо
вы

е 
ди
аг
ра
мм

ы
 и

 

те
мп

ер
ат
ур
ны

е 
за
ви
си
мо

ст
и 
те
рм

од
ин
ам
ич
ес
ки
х 
ве
ли
чи
н 
дл
я 
вс
ех

 к
ри

-

ст
ал
ло
в 
хо
ро
ш
о 
со
гл
ас
ую

тс
я 
с 
эк
сп
ер
им

ен
та
ль
ны

ми
 д
ан
ны

ми
. 

13
. Д
ля

 к
ри
ст
ал
ло
в 

R
b 2

Zn
C

l 4 
и 

K
2S

eO
4 
по
лу
че
на

 н
ес
ор
аз
ме
рн
ая

 ф
аз
а.

 Т
ем
пе

-

ра
ту
рн
ая

 о
бл
ас
ть

 с
ущ

ес
тв
ов
ан
ия

 н
ес
ор
аз
ме
рн
ой

 ф
аз
ы

 с
ов
па
да
ет

 с
 э
кс
пе

-

ри
ме
нт
ал
ьн
ой

. О
бл
ас
ть

 с
ущ

ес
тв
ов
ан
ия

 н
ес
ор
аз
ме
рн
ой

 ф
аз
ы

 у
ме
нь
ш
ае
тс
я 

по
д 
де
йс
тв
ие
м 
од
но
ос
но
го

 д
ав
ле
ни
я 
вд
ол
ь 
пс
ев
до
ге
кс
аг
он
ал
ьн
ой

 о
си

. 
В

 

ст
ру
кт
ур
е 
не
со
ра
зм
ер
но
й 
фа
зы

 н
ар
яд
у 
с 
дл
ин
но
во
лн
ов
ой

 м
од
ул
яц
ие
й 
об

-

на
ру
ж
ен
а 
ко
ро
тк
ов
ол
но
ва
я 
мо

ду
ля
ци
я 
с 
пе
ри
од
ом

, р
ав
ны

м 
пе
ри
од
у 
ни
з-

ко
те
мп

ер
ат
ур
но
й 
се
гн
ет
оэ
ле
кт
ри
че
ск
ой

 ф
аз
ы

. 
К
ор
от
ко
во
лн
ов
ая

 м
од
ул
я-

ци
я 
св
яз
ан
а 
не

 т
ол
ьк
о 
с 
ра
зл
ич
ны

ми
 о
ри
ен
та
ци
ям
и 
те
тр
аэ
др
ич
ес
ки
х 
гр
уп
п 

В
Х

4, 
но

 и
 с

 с
ущ

ес
тв
ен
но

 р
аз
ли
чн
ой

 с
те
пе
нь
ю

 у
по
ря
до
че
ни
я 
те
тр
аэ
др
ов

 в
 

сл
оя
х.

 Р
ас
сч
ит
ан
на
я 
те
мп

ер
ат
ур
на
я 
за
ви
си
мо
ст
ь 
ве
кт
ор
а 
мо

ду
ля
ци
и 
не
со

-

ра
зм
ер
но
й 
фа
зы

 к
ач
ес
тв
ен
но

 с
ог
ла
су
ет
ся

 с
 э
кс
пе
ри
ме
нт
ал
ьн
ой

.  

14
. Д
ля

 к
ри
ст
ал
ла

 K
2S

O
4 
по
лу
че
н 
ни
зк
от
ем
пе
ра
ту
рн
ы
й 
фа
зо
вы

й 
пе
ре
хо
д 
и 

оп
ре
де
ле
на

 с
тр
ук
ту
ра

 н
из
ко
те
мп

ер
ат
ур
но
й 
фа
зы

. С
тр
ук
ту
ра

 н
из
ко
те
мп

е-

ра
ту
рн
ой

 ф
аз
ы

 и
ме
ет

 м
он
ок
ли
нн
ую

 с
им

ме
тр
ию

 с
 п
ро
ст
ра
нс
тв
ен
но
й 
гр
уп

-

по
й 

5 2h
C

 и
 ш
ес
тн
ад
ца
ть
ю

 м
ол
ек
ул
ам
и 
в 
эл
ем
ен
та
рн
ой

 я
че
йк
е.

 

15
. М

од
ел
ь 
с 
вы

чи
сл
ен
ны

ми
 в

 э
ле
кт
ро
ст
ат
ич
ес
ко
м 
пр
иб
ли
ж
ен
ии

 э
фф

ек
ти
в-

ны
ми

 к
он
ст
ан
та
ми

 в
за
им

од
ей
ст
ви
я 
те
тр
аэ
др
ич
ес
ки
х 
гр
уп
п 
В
Х

4 к
ор
ре
кт
но

 

оп
ис
ы
ва
ет

 п
ри
нц
ип
иа
ль
но

 р
аз
ны

е 
по
сл
ед
ов
ат
ел
ьн
ос
ти

 ф
аз
ов
ы
х 
пе
ре
хо
до
в 

в 
кр
ис
та
лл
ах

 с
ем
ей
ст
ва

 с
ул
ьф
ат
а 
ка
ли
я,

 в
кл
ю
ча
я 
не
со
ра
зм
ер
ну
ю

 ф
аз
у.

 

Ра
зл
ич
ны

й 
ба
ла
нс

 к
он
ку
ри
ру
ю
щ
их

 в
за
им

од
ей
ст
ви
й 
мо

ж
ет

 я
вл
ят
ьс
я 
ос

-

но
вн
ой

 п
ри
чи
но
й 
по
яв
ле
ни
я 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 д
ан
но
го

 с
ем
ей
ст
ва

 с
то
ль

 р
аз

-

ли
чн
ы
х 
фа
зо
вы

х 
ди
аг
ра
мм

. 
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фе
кт
ив
но
го

 г
ам
ил
ьт
он
иа
на

 р
ас
сч
ит
ан
ы

 и
з 
эн
ер
ги
й 
ис
ка
ж
ен
ны

х 
ст
ру
кт
ур

 и
 

по
лн
ы
х 
фо

но
нн
ы
х 
сп
ек
тр
ов

, в
ы
чи
сл
ен
ны

х 
в 
ра
мк
ах

 б
ес
па
ра
ме
тр
ич
ес
ко
й 

мо
де
ли

 Г
ор
до
на

 –
 К
им

а 
с 
уч
ет
ом

 м
он
оп
ол
ьн
ой

 и
 д
ип
ол
ьн
ой

 п
ол
яр
из
уе
мо

-

ст
и 
ио
но
в.

 

9.
 Т

ер
мо

ди
на
ми

ка
 ф
аз
ов
ог
о 
пе
ре
хо
да

 и
з 
ку
би
че
ск
ой

 в
 т
ет
ра
го
на
ль
ну
ю

 ф
аз
у 

в 
кр
ис
та
лл
ах

 R
b 2

K
B

F 6
 с

 п
ол
уч
ен
ны

м 
эф
фе
кт
ив
ны

м 
га
ми

ль
то
ни
ан
ом

 р
ас

-

сч
ит
ан
а 
ме
то
до
м 
М
он
те

 –
 К
ар
ло

. В
ы
чи
сл
ен
ны

е 
те
мп

ер
ат
ур
ны

е 
за
ви
си
мо

-

ст
и 
те
рм

од
ин
ам
ич
ес
ки
х 
ве
ли
чи
н 
и 
зн
ач
ен
ия

 т
ем
пе
ра
ту
р 
фа
зо
во
го

 п
ер
ех
о-

да
 и
з 
ку
би
че
ск
ой

 в
 т
ет
ра
го
на
ль
ну
ю

 ф
аз
у 
на
хо
дя
тс
я 
в 
хо
ро
ш
ем

 с
ог
ла
си
и 
с 

эк
сп
ер
им

ен
то
м.

 Д
ан
ны

й 
фа
зо
вы

й 
пе
ре
хо
д 
св
яз
ан

 с
 о
дн
ор
од
ны

ми
 п
о 
ре

-

ш
ет
ке

 "
по
во
ро
та
ми

" 
ок
та
эд
ро
в 

B
F 6

 и
 д
ру
ги
е 
ст
еп
ен
и 
св
об
од
ы

 н
е 
вн
ос
ят

 

су
щ
ес
тв
ен
но
го

 в
кл
ад
а 
в 
ме
ха
ни
зм

 ф
аз
ов
ог
о 
пе
ре
хо
да

. П
ол
уч
ен
но
е 
до
ст
а-

то
чн
о 
ус
пе
ш
но
е 
оп
ис
ан
ие

 д
ан
но
го

 ф
аз
ов
ог
о 
пе
ре
хо
да

 у
ка
зы
ва
ет

 н
а 
пе
р-

сп
ек
ти
вн
ос
ть

 и
сп
ол
ьз
ов
ан
но
го

 п
од
хо
да

 д
ля

 м
ик
ро
ск
оп
ич
ес
ки
х 
ра
сч
ет
ов

 

ст
ру
кт
ур
ны

х 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
в 
ио
нн
ы
х 
кр
ис
та
лл
ах

. 

10
.  Д

ля
 и
сс
ле
до
ва
ни
я 
фа
зо
вы

х 
ди
аг
ра
мм

 и
 т
ер
мо

ди
на
ми

ки
 п
ос
ле
до
ва
те
ль
ны

х 

фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 с
ем
ей
ст
ва

 с
ул
ьф
ат
а 
ка
ли
я 
А
С
В
Х

4 
за
пи

-

са
н 
эф
фе
кт
ив
ны

й 
га
ми

ль
то
ни
ан

, в
 к
от
ор
ом

 у
чт
ен
ы

 о
ри
ен
та
ци
он
ны

е 
ст
е-

пе
ни

 с
во
бо
ды

 т
ет
ра
эд
ри
че
ск
их

 г
ру
пп

 В
Х

4. 
Д
ля

 р
ас
че
та

 э
фф

ек
ти
вн
ы
х 
ко
н-

ст
ан
т 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ия

 т
ет
ра
эд
ри
че
ск
их

 г
ру
пп

 В
Х

4 
по
лу
че
ны

 ф
ор
му

лы
 в

 

ра
мк
ах

 э
ле
кт
ро
ст
ат
ич
ес
ко
й 
мо

де
ли

 д
ля

 л
ю
бо
го

 ч
ис
ла

 п
ол
ож

ен
ий

 г
ру
пп

 в
 

вы
со
ко
те
мп

ер
ат
ур
но
й 
фа
зе

 
4 6h

D
. П

ри
 э
то
м 
ди
по
ль
ны

е 
по
ля
ри
зу
ем
ос
ти

 и
о-

но
в 
ме
та
лл
а 
яв
ля
ю
тс
я 
по
дг
он
оч
ны

ми
 п
ар
ам
ет
ра
ми

. 

11
.  В

ы
чи
сл
ен
ы

 
эф
фе
кт
ив
ны

е 
ко
нс
та
нт
ы

 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ия

 
дл
я 

не
ск
ол
ьк
их

 

пр
ед
ст
ав
ит
ел
ей

 с
ем
ей
ст
ва

 А
С
В
Х

4 в
 м
од
ел
и,

 г
де

 В
Х

4 г
ру
пп
ы

 в
 в
ы
со
ко
те
м-

пе
ра
ту
рн
ой

 ф
аз
е 

4 6h
D

 и
ме
ю
т 
че
ты
ре

 р
ав
но
ве
ро
ят
ны

х 
по
ло
ж
ен
ия

 р
ав
но
ве

-

си
я.

 Э
фф

ек
ти
вн
ы
е 
ко
нс
та
нт
ы

 о
сц
ил
ли
ру
ю
т 
с 
ра
сс
то
ян
ие
м 
ка
к 
по

 в
ел
ич
и-

не
, т
ак

 и
 п
о 
зн
ак
у,

 ч
то

 у
ка
зы
ва
ет

 н
а 
ко
нк
ур
ир
ую

щ
ий

 х
ар
ак
те
р 
вз
аи
мо
де
й-

ст
ви
я 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 д
ан
но
го

 с
ем
ей
ст
ва

 и
 м
ож

ет
 п
ри
во
ди
ть

 к
 б
ол
ьш

ом
у 

ра
зн
оо
бр
аз
ию

 п
ос
ле
до
ва
те
ль
ны

х 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в.

 
 

7

   
   
В

 к
ри
ст
ал
ла
х 

R
b 2

Zn
C

l 4 
и 

K
2S

eO
4 
вп
ер
вы

е 
те
ор
ет
ич
ес
ки

 п
ол
уч
ен
а 
ст
ру
к-

ту
ра

 н
ес
ор
аз
ме
рн
ой

 ф
аз
ы

 с
 в
ек
то
ро
м 
мо

ду
ля
ци
и 

q=
(1

-δ
)c

* /3
 (c

*  - 
пе
рв
ы
й 
ве
к-

то
р 
об
ра
тн
ой

 р
еш

ет
ки

 в
 г
ек
са
го
на
ль
но
м 
на
пр
ав
ле
ни
и)

 и
 ф
аз
ов
ы
й 
пе
ре
хо
д 
из

 

не
со
ра
зм
ер
но
й 
в 
со
ра
зм
ер
ну
ю

 ф
аз
у.

 В
 с
тр
ук
ту
ре

 н
ес
ор
аз
ме
рн
ой

 ф
аз
ы

 к
ро
ме

 

дл
ин
но
во
лн
ов
ой

 м
од
ул
яц
ии

 п
ол
уч
ен
а 
ко
ро
тк
ов
ол
но
ва
я 
мо

ду
ля
ци
я 
с 
пе
ри
о-

до
м,

 р
ав
ны

м 
па
ра
ме
тр
у 
яч
ей
ки

 н
из
ко
те
мп

ер
ат
ур
но
й 
се
гн
ет
оэ
ле
кт
ри
че
ск
ой

 

фа
зы

. П
ок
аз
ан
о,

 ч
то

 к
ор
от
ко
во
лн
ов
ая

 м
од
ул
яц
ия

 с
вя
за
на

 с
 с
ущ

ес
тв
ен
но

 р
аз

-

ли
чн
ой

 с
те
пе
нь
ю

 у
по
ря
до
че
ни
я 
те
тр
аэ
др
ич
ес
ки
х 
гр
уп
п 
в 
сл
оя
х 
вн
ут
ри

 у
тр
о-

ен
но
й 
яч
ей
ки

. 

   
   

 Д
ля

 к
ри
ст
ал
ла

 K
2S

O
4 
вп
ер
вы

е 
те
ор
ет
ич
ес
ки

 п
ол
уч
ен

 н
из
ко
те
мп

ер
ат
ур

-

ны
й 
фа
зо
вы

й 
пе
ре
хо
д 
и 
оп
ре
де
ле
на

 с
тр
ук
ту
ра

 н
из
ко
те
мп

ер
ат
ур
но
й 
фа
зы

. 

   
   

 В
се

 п
ол
уч
ен
ны

е 
в 
ра
бо
те

 р
ез
ул
ьт
ат
ы

 м
ог
ут

 б
ы
ть

 п
ро
ве
ре
ны

 э
кс
пе
ри
ме
н-

та
ль
но

. Ч
ас
ть

 р
ез
ул
ьт
ат
ов

 с
ра
вн
ив
ае
тс
я 
с 
им

ею
щ
им

ис
я 
эк
сп
ер
им

ен
та
ль
ны

ми
 

да
нн
ы
ми

. 
П
ол
уч
ен
ны

е 
в 
ра
бо
те

 в
ы
ра
ж
ен
ия

 м
ог
ут

 б
ы
ть

 и
сп
ол
ьз
ов
ан
ы

 д
ля

 

кр
ис
та
лл
ов

 с
 п
ро
из
во
ль
но
й 
ст
ру
кт
ур
ой

. Д
ля

 р
ас
че
та

 д
ин
ам
ик
и 
ре
ш
ет
ки

 и
он

-

ны
х 
кр
ис
та
лл
ов

 р
еа
ли
зо
ва
н 
па
ке
т 
пр
ог
ра
мм

, к
от
ор
ы
й 
мо
ж
ет

 б
ы
ть

 и
сп
ол
ьз
о-

ва
н 
дл
я 
ра
сч
ет
а 
фи

зи
че
ск
их

 с
во
йс
тв

 и
он
ны

х 
кр
ис
та
лл
ов

, т
ак
их

 к
ак

 п
ол
ны

й 

фо
но
нн
ы
й 
сп
ек
тр

, в
ы
со
ко
ча
ст
от
на
я 
ди
эл
ек
тр
ич
ес
ка
я 
пр
он
иц
ае
мо

ст
ь,

 у
пр
уг
ие

 

и 
пь
ез
оэ
ле
кт
ри
че
ск
ие

 м
од
ул
и.

 

 О
сн
ов
ны
е 
по
ло
ж
ен
ия

, в
ы
но
си
мы
е 
на

 за
щ
ит
у 

1.
 Р
ол
ь 
эн
ер
ги
и 
по
ля
ри
за
ци
и 
в 
ст
аб
ил
из
ац
ии

 к
ри
ст
ал
ли
че
ск
ой

 с
тр
ук
ту
ры

 

ср
ед
и 
тр
ех

 б
ли
зк
их

 п
о 
эн
ер
ги
и 
по
ли
ти
по
в 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 R
bM

nX
3 (

X
 =

 F
, 

C
l, 

B
r)

. 

2.
 Р
ез
ул
ьт
ат
ы

 р
ас
че
та

 д
ин
ам
ик
и 
ре
ш
ет
ки

 к
ри
ст
ал
ло
в 
со

 с
тр
ук
ту
ро
й 

R
eO

3 

(A
lF

3, 
Sc

F 3
, 

G
aF

3, 
In

F 3
) 
и 
ан
ти
пе
ро
вс
ки
та

 (
N

a 3
O

C
l, 

N
a 3

O
B

r, 
K

3O
C

l, 

K
3O

B
r)

. 

3.
 Р
ез
ул
ьт
ат
ы

 р
ас
че
та

 д
ин
ам
ик
и 
ре
ш
ет
ки

 к
ри
ст
ал
ло
в 
со

 с
тр
ук
ту
ро
й 
эл
ь-

па
со
ли
та

 (
R

b 2
K

Sc
F 3

, 
R

b 2
K

In
F 3

, 
R

b 2
K

Lu
F 3

) 
в 
ку
би
че
ск
ой

, 
те
тр
аг
он
ал
ь-

но
й 
и 
мо

но
кл
ин
но
й 
фа
за
х.
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4.
 Р
ез
ул
ьт
ат
ы

 р
ас
че
та

 т
ер
мо

ди
на
ми

ки
 с
тр
ук
ту
рн
ог
о 
фа
зо
во
го

 п
ер
ех
од
а 
из

 

ку
би
че
ск
ой

 в
 т
ет
ра
го
на
ль
ну
ю

 ф
аз
у 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 с
о 
ст
ру
кт
ур
ой

 э
ль
па

-

со
ли
та

 (R
b 2

K
Sc

F 3
, R

b 2
K

In
F 3

, R
b 2

K
Lu

F 3
). 

5.
 Р
ез
ул
ьт
ат
ы

 р
ас
че
та

 э
фф

ек
ти
вн
ы
х 
ко
нс
та
нт

 в
за
им

од
ей
ст
ви
я 
и 
те
рм

од
и-

на
ми

ки
 п
ос
ле
до
ва
те
ль
ны

х 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в,

 в
кл
ю
ча
я 
пе
ре
хо
ды

 в
 н
е-

со
ра
зм
ер
ну
ю

 ф
аз
у,

 в
 к
ри
ст
ал
ла
х 
се
ме
йс
тв
а 
су
ль
фа
та

 к
ал
ия

 А
С
В
Х

4. 

 Ап
ро
ба
ци
я 
ра
бо
т
ы

 

М
ат
ер
иа
лы

 д
ис
се
рт
ац
ии

 н
ео
дн
ок
ра
тн
о 
об
су
ж
да
ли
сь

 н
а 
се
ми

на
ра
х 
от
де
ла

 ф
и-

зи
ки

 к
ри
ст
ал
ло
в 
И
нс
ти
ту
та

 ф
из
ик
и 
им

.Л
.В

.К
ир
ен
ск
ог
о 
С
О

 Р
А
Н

 и
 д
ок
ла
ды

-

ва
ли
сь

 н
а 
вс
ер
ос
си
йс
ки
х 
и 
ме
ж
ду
на
ро
дн
ы
х 
ко
нф

ер
ен
ци
ях

: 

- 1
3 
В
се
со
ю
зн
ая

 к
он
фе
ре
нц
ия

 п
о 
се
гн
ет
оэ
ле
кт
ри
че
ст
ву

, г
.Т
ве
рь

, 1
99

2г
. 

- 
V

 
Ро
си
йс
ко

-я
по
нс
ки
й 

си
мп

оз
иу
м 

по
 
се
гн
ет
оэ
ле
кт
ри
че
ск
тв
у,

 
г.
М
ос
кв
а,

 

19
94
г.

 

- 
X

IV
 
В
се
ро
сс
ий
ск
ая

 
ко
нф

ер
ен
ци
я 

по
 
се
гн
ет
оэ
ле
кт
ри
че
ст
ву

, 
г.
И
ва
но
во

, 

19
95
г.

 

- X
V

 В
се
ро
сс
ий
ск
ая

 к
он
фе
ре
нц
ия

 п
о 
фи

зи
ке

 с
ег
не
то
эл
ек
тр
ич
ес
тв
а,

 г
.Р
ос
то
в-

на
 Д
он
у,

 г
.А
зо
в,

 1
99

9г
. 

- 3
rd

 In
te

rn
at

io
na

l S
em

in
ar

 o
n 

Fe
rr

oe
la

st
ic

s P
hy

si
cs

, V
or

on
ez

h,
 2

00
0г

. 

- 
X

V
I 
В
се
ро
сс
ий
ск
ая

 к
он
фе
ре
нц
ия

 п
о 
фи

зи
ке

 с
ег
не
то
эл
ек
тр
ич
ес
тв
а,

 г
.Т
ве
рь

, 

20
02
г.

 

- 7
th
 R

us
si

a/
B

al
tic

/J
ap

an
 S

ym
po

si
um

 o
n 

Fe
rr

oe
le

ct
ric

ity
, S

t.-
Pe

te
rb

ur
g,

 2
00

2г
. 

- 
V

I 
U

kr
ai

an
-P

ol
is

ha
ns

 I
I 

Ea
st

 E
ur

op
ea

n 
M

ee
tin

g 
on

 F
er

ro
el

ec
tri

c 
Ph

ys
ic

s, 

U
zh

go
ro

d-
Sy

ni
ak

, 2
00

2г
. 

- 4
th
 In

te
rn

at
io

na
l S

em
in

ar
 o

n 
Fe

rr
oe

la
st

ic
s P

hy
si

cs
, V

or
on

ez
h,

 2
00

3г
. 

- А
кт
уа
ль
ны

е 
пр
об
ле
мы

 ф
из
ик
и 
тв
ер
до
го

 т
ел
а.

 М
еж

ду
на
ро
дн
ая

 к
он
фе
ре
нц
ия

, 

М
ин
ск

, 2
00

3г
. 
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мо
ды

 я
вл
яю

тс
я 
не
по
ля
рн
ы
ми

 м
од
ам
и 
и 
во
зм
ож

ны
е 
фа
зо
вы

е 
пе
ре
хо
ды

 м
о-

гу
т 
бы

ть
 с
вя
за
ны

 с
 "
по
во
ро
та
ми

" о
кт
аэ
др
ов

 O
N

a 6
. 

5.
 Р
ас
сч
ит
ан
ы

 п
ол
ны

е 
фо

но
нн
ы
е 
сп
ек
тр
ы

 к
ри
ст
ал
ло
в 

M
F 3

 (
M

 =
 A

l, 
Sc

, G
a,

 

In
). 

В
ы
чи
сл
ен
ны

е 
сп
ек
тр
ы

 н
е 
со
де
рж

ат
 н
ес
та
би
ль
ны

х 
мо
д,

 н
о 
им

ею
т 

сл
аб
од
ис
пе
рс
ио
нн
ую

 
ве
тв
ь 

ко
ле
ба
ни
й 

ме
ж
ду

 
то
чк
ам
и 

R
 
и 

М
 
зо
ны

 

Бр
ил
лю

эн
а 
с 
ан
ом

ал
ьн
о 
ни
зк
им

и 
зн
ач
ен
ия
ми

 ч
ас
то
т.

 Э
кс
пе
ри
ме
нт
ал
ьн
о 

на
бл
ю
да
ем
ы
е 
в 
эт
их

 к
ри
ст
ал
ла
х 

(з
а 
ис
кл
ю
че
ни
ем

 S
cF

3) 
фа
зо
вы

е 
пе
ре
хо
ды

 

из
 
ку
би
че
ск
ой

 
в 

ро
мб

оэ
др
ич
ес
ку
ю

 
фа
зу

 
мо

гу
т 

бы
ть

 
св
яз
ан
ы

 
со

 

ст
ру
кт
ур
ны

ми
 д
еф
ек
та
ми

, 
ко
гд
а 
ма
ла
я 
ча
ст
ь 
ио
но
в 
ме
та
лл
а 
за
ни
ма
ет

 

це
нт
ры

 к
уб
оо
кт
аэ
др
ов

, 
а 
не

 о
кт
аэ
др
ов

 M
F 6

. 
У
ж
е 
пр
и 
до
ст
ат
оч
но

 м
ал
ой

 

ко
нц
ен
тр
ац
ии

 д
еф
ек
то
в 

(~
3%

 - 
4%

) ч
ас
то
та

 м
од
ы

 R
5 с
та
но
ви
тс
я 
мн

им
ой

. 

6.
 И

сс
ле
до
ва
но

 п
ов
ед
ен
ие

 к
ри
ст
ал
ла

 S
cF

3 п
од

 д
ей
ст
ви
ем

 г
ид
ро
ст
ат
ич
ес
ко
го

 

да
вл
ен
ия

. П
ол
уч
ен
о,

 ч
то

 п
ри

 д
ав
ле
ни
ях

 б
ол
ьш

их
 2

,5
ГП

а 
пр
ои
сх
од
ит

 ф
а-

зо
вы

й 
пе
ре
хо
д 
из

 к
уб
ич
ес
ко
й 
в 
ро
мб

оэ
др
ич
ес
ку
ю

 ф
аз
у.

 Д
ан
ны

й 
ре
зу
ль
та
т 

по
дт
ве
рж

де
н 

эк
сп
ер
им

ен
та
ль
но

. 
В
ы
чи
сл
ен
ны

е 
и 

из
ме
ре
нн
ы
е 
зн
ач
ен
ия

 

ча
ст
от

 в
 р
ом

бо
эд
ри
че
ск
ой

 ф
аз
е 
на
хо
дя
тс
я 
в 
хо
ро
ш
ем

 с
ог
ла
си
и.

 В
ы
чи
с-

ле
нн
ое

 з
на
че
ни
е 
да
вл
ен
ия

 ф
аз
ов
ог
о 
пе
ре
хо
да

 п
ре
вы

ш
ае
т 
эк
сп
ер
им

ен
та
ль

-

но
е 
зн
ач
ен
ие

, ч
то

 м
ож

ет
 б
ы
ть

 с
вя
за
но

 с
 н
ал
ич
ие
м 
ст
ру
кт
ур
ны

х 
де
фе
кт
ов

 в
 

эк
сп
ер
им

ен
та
ль
ны

х 
об
ра
зц
ах

. 

7.
 Р
ас
сч
ит
ан
ы

 п
ол
ны

е 
фо

но
нн
ы
е 
сп
ек
тр
ы

 д
ля

 к
ри
ст
ал
ло
в 

R
b 2

K
B

F 6
 (

B
 =

 S
c,

 

In
, L

u)
 с
о 
ст
ру
кт
ур
ой

 э
ль
па
со
ли
та

 в
 к
уб
ич
ес
ко
й,

 т
ет
ра
го
на
ль
но
й 
и 
мо

но
-

кл
ин
но
й 
фа
за
х.

 В
ы
чи
сл
ен
ны

е 
сп
ек
тр
ы

 к
уб
ич
ес
ко
й 
и 
те
тр
аг
он
ал
ьн
ой

 ф
аз

 

со
де
рж

ат
 н
ес
та
би
ль
ны

е 
мо
ды

. 
Н
аи
бо
ле
е 
не
ст
аб
ил
ьн
ая

 м
од
а 
ку
би
че
ск
ой

 

фа
зы

 с
вя
за
на

 т
ол
ьк
о 
с 

"п
ов
ор
от
ам
и"

 о
кт
аэ
др
а 

B
F 6

, а
 н
аи
бо
ле
е 
не
ст
аб
ил
ь-

на
я 
мо

да
 т
ет
ра
го
на
ль
но
й 
фа
зы

 с
вя
за
на

 с
 "
по
во
ро
та
ми

" 
ок
та
эд
ра

 B
F 6

 и
 

см
ещ

ен
ия
ми

 и
он
ов

 р
уб
ид
ия

. В
ы
чи
сл
ен
ны

е 
фо

но
нн
ы
е 
сп
ек
тр
ы

 к
ри
ст
ал
ло
в 

R
b 2

K
В

F 6
 в

 м
он
ок
ли
нн
ой

 ф
аз
е 
св
ид
ет
ел
ьс
тв
ую

т 
об

 е
е 
ус
то
йч
ив
ос
ти

. 

8.
 Д

ля
 р
ас
че
та

 т
ер
мо

ди
на
ми

ки
 с
тр
ук
ту
рн
ы
х 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
в 
кр
ис
та
л-

ла
х 

R
b 2

K
В

F 6
 з
ап
ис
ан

 э
фф

ек
ти
вн
ы
й 
га
ми

ль
то
ни
ан

, в
 к
от
ор
ом

 у
чт
ен
ы

 с
те

-

пе
ни

 с
во
бо
ды

, с
вя
за
нн
ы
е 
с 

"п
ов
ор
от
ам
и"

 о
кт
аэ
др
ов

 B
F 6

. П
ар
ам
ет
ры

 э
ф-
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2.
 В

 р
ам
ка
х 
бе
сп
ар
ам
ет
ри
че
ск
ой

 м
од
ел
и 
ио
нн
ог
о 
кр
ис
та
лл
а 
с 
уч
ет
ом

 д
и-

по
ль
но
й 

и 
кв
ад
ру
по
ль
но
й 

по
ля
ри
зу
ем
ос
те
й 

ра
сс
чи
та
ны

 
эн
ер
ги
и 

тр
ех

 

ст
ру
кт
ур
ны

х 
по
ли
ти
по
в:

 к
уб
ич
ес
ко
го

, 
дв
ух
сл
ой
но
го

 и
 ш

ес
ти
сл
ой
но
го

 

ге
кс
аг
он
ал
ьн
ог
о 
дл
я 

 к
ри
ст
ал
ло
в 

R
bM

nХ
3 

(X
 =

 F
, 

C
l,B

r)
, 
и 
ис
сл
ед
ов
ан
о 

по
ве
де
ни
е 
эт
их

 к
ри
ст
ал
ло
в 
по
д 
де
йс
тв
ие
м 
ги
др
ос
та
ти
че
ск
ог
о 
да
вл
ен
ия

. 

П
ол
уч
ен
о,

 ч
то

 R
bM

nF
3 
им

ее
т 
ку
би
че
ск
ую

 с
тр
ук
ту
ру

 и
 п
ри

 н
ор
ма
ль
ны

х 

ус
ло
ви
ях

 и
 п
ри

 в
оз
де
йс
тв
ии

 д
ав
ле
ни
я.

 К
ри
ст
ал
л 

R
bM

nC
l 3 
пр
и 
но
рм

ал
ь-

ны
х 
ус
ло
ви
ях

 и
ме
ет

 ш
ес
ти
сл
ой
ну
ю

 г
ек
са
го
на
ль
ну
ю

 с
тр
ук
ту
ру

, п
ри
че
м 
в 

ст
аб
ил
из
ац
ии

 с
тр
ук
ту
ры

 с
ущ

ес
тв
ен
ну
ю

 р
ол
ь 
иг
ра
ю
т 
кв
ад
ру
по
ль
ны

е 
ис

-

ка
ж
ен
ия

 э
ле
кт
ро
нн
ой

 п
ло
тн
ос
ти

. П
ри

 д
ав
ле
ни
и 
бо
ль
ш
их

 1
1к
ба
р 
кр
ис
та
лл

 

пе
ре
хо
ди
т 
в 
ку
би
че
ск
ую

 м
од
иф

ик
ац
ию

. П
ол
уч
ен
ны

е 
ст
ру
кт
ур
ы

 д
ля

 о
бо
их

 

кр
ис
та
лл
ов

 и
 р
ас
сч
ит
ан
но
е 
да
вл
ен
ие

 ф
аз
ов
ог
о 
пе
ре
хо
да

 д
ля

 к
ри
ст
ал
ла

 

R
bM

nC
l 3 
хо
ро
ш
о 
со
гл
ас
ую

тс
я 
с 
эк
сп
ер
им

ен
та
ль
ны

ми
 д
ан
ны

ми
. R

bM
nB

r 3 

пр
и 
но
рм

ал
ьн
ы
х 
ус
ло
ви
ях

 и
ме
ет

 ш
ес
ти
сл
ой
ну
ю

 г
ек
са
го
на
ль
ну
ю

 с
тр
ук
ту

-

ру
, а

 п
ри

 в
оз
де
йс
тв
ии

 г
ид
ро
ст
ат
ич
ес
ко
го

 д
ав
ле
ни
я 
пе
ре
хо
ди
т 
в 
дв
ух
сл
ой

-

ну
ю

 г
ек
са
го
на
ль
ну
ю

 с
тр
ук
ту
ру

. Э
кс
пе
ри
ме
нт
ал
ьн
о 
на
бл
ю
да
ем
ая

 с
тр
ук
ту

-

ра
 R

bM
nB

r 3
 в

 в
ы
со
ко
те
мп

ер
ат
ур
но
й 
фа
зе

 я
вл
яе
тс
я 
ис
ка
ж
ен
но
й 
фо

рм
ой

 

дв
ух
сл
ой
но
й 
ге
кс
аг
он
ал
ьн
ой

 с
тр
ук
ту
ры

. 

3.
 П

ол
уч
ен
ы

 в
ы
ра
ж
ен
ия

 и
 р
еа
ли
зо
ва
н 
па
ке
т 
пр
ог
ра
мм

 д
ля

 в
ы
чи
сл
ен
ия

 д
и-

на
ми

че
ск
ой

 м
ат
ри
цы

, с
пе
кт
ро
в 
ко
ле
ба
ни
й 
кр
ис
та
лл
ич
ес
ко
й 
ре
ш
ет
ки

, в
ы

-

со
ко
ча
ст
от
но
й 
ди
эл
ек
тр
ич
ес
ко
й 
пр
он
иц
ае
мо

ст
и 
и 
эф
фе
кт
ив
ны

х 
за
ря
до
в 

Бо
рн
а 
в 
ио
нн
ы
х 
кр
ис
та
лл
ах

. Э
ти

 в
ы
ра
ж
ен
ия

 м
ог
ут

 б
ы
ть

 и
сп
ол
ьз
ов
ан
ы

 д
ля

 

ра
сч
ет
а 
ди
на
ми

ки
 р
еш

ет
ки

 и
он
ны

х 
кр
ис
та
лл
ов

 с
о 
сл
ож

но
й 
ст
ру
кт
ур
ой

. 

4.
 Р
ас
сч
ит
ан
ы

 п
ол
ны

е 
фо

но
нн
ы
е 
сп
ек
тр
ы

 к
ри
ст
ал
ло
в 
со

 с
тр
ук
ту
ро
й 
ан
ти
пе

-

ро
вс
ки
та

 N
a 3

O
C

l, 
N

a 3
O

B
r, 

K
3O

C
l и

 K
3O

B
r. 
В

 в
ы
чи
сл
ен
ны

х 
сп
ек
тр
ах

 и
ме

-

ю
тс
я 
не
ст
аб
ил
ьн
ы
е 
мо

ды
. В

 к
ри
ст
ал
ла
х,

 K
3O

C
l 
и 

K
3O

B
r 
не
ст
аб
ил
ьн
ос
ти

 

им
ею

т 
се
гн
ет
оэ
ле
кт
ри
че
ск
ий

 х
ар
ак
те
р 
и 
мо

гу
т 
пр
ив
од
ит
ь 
к 
се
гн
ет
оэ
ле
к-

тр
ич
ес
ко
му

 ф
аз
ов
ом

у 
пе
ре
хо
ду

. В
 к
ри
ст
ал
ла
х 

N
a 3

O
C

l и
 N

a 3
O

B
r 
пр
ир
од
а 

не
ст
аб
ил
ьн
ос
те
й 
кр
ис
та
лл
ич
ес
ко
й 
ре
ш
ет
ки

 к
ач
ес
тв
ен
но

 д
ру
га
я:

 "
мя
гк
ие

" 

 
9

П
уб
ли
ка
ци
и.

 

П
о 
те
ме

 д
ис
се
рт
ац
ии

 о
пу
бл
ик
ов
ан
о 

20
 с
та
те
й 
в 
за
ру
бе
ж
ны

х 
и 
ре
це
нз
ир
уе
мы

х 

от
еч
ес
тв
ен
ны

х 
ж
ур
на
ла
х.

 

 С
т
ру
кт
ур
а 
и 
об
ъе
м.

 

Д
ис
се
рт
ац
ия

 с
ос
то
ит

 и
з 
вв
ед
ен
ия

, ш
ес
ти

 г
ла
в,

 з
ак
лю

че
ни
я 
и 
сп
ис
ка

 л
ит
ер
а-

ту
ры

. О
бщ

ий
 о
бъ
ем

 с
ос
та
вл
яе
т 

27
4 
ст
ра
ни
цы

, в
кл
ю
ча
я 

79
 р
ис
ун
ко
в 
и 

46
 т
аб

-

ли
ц.

 С
пи
со
к 
ци
ти
ру
ем
ой

 л
ит
ер
ат
ур
ы

 с
од
ер
ж
ит

 1
59

 н
аи
ме
но
ва
ни
й.

 

 К
ра
т
ко
е 
со
де
рж

ан
ие

 р
аб
от
ы

 

    
  В

О
 В
В
ЕД

ЕН
И
И

 п
ре
дс
та
вл
ен
а 
об
щ
ая

 х
ар
ак
те
ри
ст
ик
а 
ра
бо
ты

: о
бо
сн
ов
ан
а 

ак
ту
ал
ьн
ос
ть

 т
ем
ы

, ф
ор
му

ли
ру
ю
тс
я 
це
ли

 и
 з
ад
ач
и 
ра
бо
ты

, о
тм
еч
ен
а 
но
ви
зн
а,

 

на
уч
но
е 
и 
пр
ак
ти
че
ск
ое

 зн
ач
ен
ие

, о
св
ещ

ен
а 
ап
ро
ба
ци
я 
ра
бо
ты

. 

    
   
В

 Г
Л
А
В
Е 

1 
да
но

 о
пи
са
ни
е 
мо

де
ли

 Г
ор
до
на

 –
К
им

а 
[3

], 
пр
иб
ли
ж
ен
ий

, л
е-

ж
ащ

их
 в

 е
е 
ос
но
ве

 и
 о
сн
ов
ны

х 
не
до
ст
ат
ко
в,

 с
вя
за
нн
ы
х 
с 
ис
по
ль
зо
ва
ни
ем

 

сф
ер
ич
ес
ки

 –
 с
им

ме
тр
ич
но
го

 р
ас
пр
ед
ел
ен
ия

 э
ле
кт
ро
нн
ой

 п
ло
тн
ос
ти

 и
он
ов

. 

Ра
сс
мо

тр
ен

 м
ет
од

 у
че
та

 м
ул
ьт
ип
ол
ьн
ы
х 
ис
ка
ж
ен
ий

 э
ле
кт
ро
нн
ой

 п
ло
тн
ос
ти

 

[4
], 
пр
ив
ед
ен
ы

 ф
ор
му

лы
 д
ля

 р
ас
че
та

 м
ул
ьт
ип
ол
ьн
ы
х 
ис
ка
ж
ен
ий

 э
ле
кт
ро
нн
ой

 

пл
от
но
ст
и 
и 
му

ль
ти
по
ль
ны

х 
по
ля
ри
зу
ем
ос
те
й 
ио
но
в 
по

 м
ет
од
у 
Ш
те
нх
ей
ме
ра

 

[5
]. 
П
ол
уч
ен
о 
вы

ра
ж
ен
ие

 д
ля

 п
ол
но
й 
эн
ер
ги
и 
кр
ис
та
лл
а 
с 
уч
ет
ом

 м
он
оп
ол
ь-

ны
х,

 д
ип
ол
ьн
ы
х 
и 
кв
ад
ру
по
ль
ны

х 
ис
ка
ж
ен
ий

 э
ле
кт
ро
нн
ой

 п
ло
тн
ос
ти

. Д
ал
ь-

но
де
йс
тв
ую

щ
ая

 ч
ас
ть

 м
ул
ьт
ип
ол
ь 

– 
му

ль
ти
по
ль
ны

х 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ий

 р
ас
сч
и-

ты
ва
ет
ся

 м
ет
од
ом

 Э
ва
ль
да

, 
ко
ро
тк
од
ей
ст
ву
ю
щ
ая

 ч
ас
ть

 –
 в

 р
ам
ка
х 
ме
то
да

 

фу
нк
ци
он
ал
а 
пл
от
но
ст
и.

 Д
ля

 р
ас
че
та

 д
ип
ол
ьн
ой

 п
ол
яр
из
уе
мо
ст
и 
ио
но
в 
и 
ди

-

по
ль
ны

х 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ий

 
ис
по
ль
зо
ва
ны

 
пр
ог
ра
мм

ы
, 

пр
ед
ос
та
вл
ен
ны

е 

О
.В

.И
ва
но
вы

м,
 д
ля

 р
ас
че
та

 к
ва
др
уп
ол
ьн
ы
х 
по
ля
ри
зу
ем
ос
те
й 
и 
вз
аи
мо

де
йс
т-

ви
й 
на
пи
са
н 
до
по
лн
ит
ел
ьн
ы
й 
па
ке
т 
пр
ог
ра
мм

. 
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В

 Г
Л
А
В
Е 

2 
пр
ив
од
ят
ся

 р
ез
ул
ьт
ат
ы

 н
еэ
мп

ир
ич
ес
ко
го

 р
ас
че
та

 э
не
рг
ий

 

тр
ех

 с
тр
ук
ту
рн
ы
х 
по
ли
ти
по
в 

(к
уб
ич
ес
ки
й,

 д
ву
хс
ло
йн
ы
й 
и 
ш
ес
ти
сл
ой
ны

й 

ге
кс
аг
он
ал
ьн
ы
е)

 д
ля

 к
ри
ст
ал
ло
в 

R
bM

nX
3 

(X
 –

 F
, C

l, 
B

r)
. Р

ас
че
т 
пр
ов
ед
ен

 в
 

мо
де
ли

 и
он
но
го

 к
ри
ст
ал
ла

 (
об
об
щ
ен
на
я 
мо

де
ль

 Г
ор
до
на

 –
 К
им

а)
 с

 у
че
то
м 

де
фо

рм
ир
уе
мо

ст
и,

 д
ип
ол
ьн
ой

 и
 к
ва
др
уп
ол
ьн
ой

 п
ол
яр
из
уе
мо
ст
ей

 и
он
ов

. Д
ля

 

кр
ис
та
лл
а 

R
bM

nF
3 п

ол
уч
ен
а 
эн
ер
ге
ти
че
ск
ая

 в
ы
го
дн
ос
ть

 к
уб
ич
ес
ко
й 
ст
ру
кт
у-

ры
, т
ог
да

 к
ак

 д
ля

 к
ри
ст
ал
ло
в 

R
bM

nC
l 3 
и 

R
bM

nB
r 3 

– 
ш
ес
ти
сл
ой
но
й 
ге
кс
аг
о-

на
ль
но
й 
ст
ру
кт
ур
ы

. С
та
би
ли
за
ци
я 
ге
кс
аг
он
ал
ьн
ы
х 
ст
ру
кт
ур

 в
оз
мо

ж
на

 т
ол
ьк
о 

эн
ер
ги
ей

 п
ол
яр
из
ац
ии

, в
оз
ни
ка
ю
щ
ей

 з
а 
сч
ет

 п
оя
вл
ен
ия

 в
 э
ти
х 
ст
ру
кт
ур
ах

 н
а-

ве
де
нн
ы
х 
ди
по
ль
ны

х 
и 
кв
ад
ру
по
ль
ны

х 
мо

ме
нт
ов

 н
а 
ио
на
х.

 С
ле
ду
ет

 о
тм
е-

ти
ть

, ч
то

 ш
ес
ти
сл
ой
на
я 
ге
кс
аг
он
ал
ьн
ая

 с
тр
ук
ту
ра

 в
 R

bM
nC

l 3 
ст
аб
ил
из
ир
уе
т-

ся
 э
не
рг
ие
й 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ия

 к
ва
др
уп
ол
ьн
ы
х 
мо

ме
нт
ов

. И
сс
ле
до
ва
но

 п
ов
ед
е-

ни
е 
эт
их

 к
ри
ст
ал
ло
в 
по
д 
де
йс
тв
ие
м 
ги
др
ос
та
ти
че
ск
ог
о 
да
вл
ен
ия

.  

            
 Ри

с.
1.

 З
ав
ис
им

ос
ть

 о
т 
да
вл
ен
ия

 р
аз
но
ст
и 
эн
та
ль
пи

й 
ш
ес
ти
сл
ой
но
й 
ге
кс
аг
о-

на
ль
но
й 
и 
ку
би
че
ск
ой

 с
тр
ук
ту
р 
дл
я 
кр
ис
та
лл
а 

R
bM

nC
l 3.
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с.
 9

. 
Т
ем
пе
ра
ту
рн
ая

 з
ав
ис
им

ос
ть

 в
ек
то
ра

 м
од
ул
яц
ии

 q
=(

1-
δ)

c* /3
 в

 к
ри
ст
ал
ле

 
K

2S
eO

4 .
 Б
ел
ы
е 
то
чк
и 

– 
да
нн

ы
е 
М
он
те

 –
 К
ар
ло

 (г
ра
ни

чн
ы
е 
ус
ло
ви
я 
с 

"п
ри
зр
ак
ам

и"
), 

че
рн
ы
е 
то
чк
и 

– 
эк
сп
ер
им

ен
т.

 
 

   
   

  Т
ак
им

 о
бр
аз
ом

, 
пр
ос
та
я 
эл
ек
тр
ос
та
ти
че
ск
ая

 м
од
ел
ь 
да
ет

 к
ор
ре
кт
но
е 

оп
ис
ан
ие

 п
ри
нц
ип
иа
ль
но

 о
тл
ич
аю

щ
их
ся

 п
ос
ле
до
ва
те
ль
но
ст
ей

 ф
аз
ов
ы
х 
пе
ре

-

хо
до
в 
в 
ра
сс
мо

тр
ен
ны

х 
кр
ис
та
лл
ах

 с
ем
ей
ст
ва

 А
С
В
Х

4. 
С
тр
ук
ту
рн
ы
е 
фа
зо
вы

е 

пе
ре
хо
ды

 в
 к
ри
ст
ал
ла
х 
эт
ог
о 
се
ме
йс
тв
а 
св
яз
ан
ы

 с
 ч
ас
ти
чн
ы
м 
ил
и 
по
лн
ы
м 

уп
ор
яд
оч
ен
ие
м 
те
тр
аэ
др
ич
ес
ки
х 
гр
уп
п 
В
Х

4 и
 о
сн
ов
ны

ми
 в
за
им

од
ей
ст
ви
ям
и,

 

от
ве
тс
тв
ен
ны

ми
 з
а 
пе
ре
хо
ды

, з
де
сь

 я
вл
яю

тс
я 
эф
фе
кт
ив
ны

е 
эл
ек
тр
ос
та
ти
че

-

ск
ие

 в
за
им

од
ей
ст
ви
я 
эт
их

 г
ру
пп

. 
 О
сн
ов
ны
е 
ре
зу
ль
т
ат
ы

 и
 в
ы
во
ды

 р
аб
от
ы

 
 1.

 О
бо
бщ

ен
на
я 
мо

де
ль

 Г
ор
до
на

 –
 К
им

а 
с 
уч
ет
ом

 м
ул
ьт
ип
ол
ьн
ы
х 
ис
ка
ж
ен
ий

 

эл
ек
тр
он
но
й 
пл
от
но
ст
и 
ио
но
в 
яв
ля
ет
ся

 э
фф

ек
ти
вн
ы
м 

ме
то
до
м 

ра
сч
ет
а 

ст
ат
ич
ес
ки
х 
и 

ди
на
ми

че
ск
их

 с
во
йс
тв

 и
он
ны

х 
кр
ис
та
лл
ов

 с
о 
сл
ож

но
й 

ст
ру
кт
ур
ой

. 
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м
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 с
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я

степень упорядочения

 

0
6
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36
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48
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60
66

72
78

84
90

96
0.

0

0.
2

0.
4

0.
6

0.
8

1.
0

T=
14

3K

степень упорядочения

но
ме

р 
сл
оя

(б
)  

0
6

12
18

24
30

36
42

48
54

60
66

72
78

84
90

96
0.

0

0.
2

0.
4

0.
6

0.
8

1.
0

T=
12

6K

но
м
ер

 с
ло
я

степень упорядочения

(в
)  

Ри
с.

8.
 П
ро
ст
ра
нс
тв
ен
на
я 
за
ви
си
м
ос
ть

 с
те
пе
ни

 у
по
ря
до
че
ни

я 
сл
ое
в 
в 
не
со
ра
зм
ер
но
й 

ф
аз
е 
дл
я 

K
2S

eO
4. 
Ра
зн
ы
е 
си
м
во
лы

 с
оо
тв
ет
ст
ву
ю
т 
ра
зн
ы
м

 т
ип
ам

 у
по
ря
до
че
ни

я 
В
Х

4 
гр
уп
п 
в 
сл
оя
х.
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П
ок
аз
ан
о,

 ч
то

 R
bM

nF
3 п

од
 д
ей
ст
ви
ем

 д
ав
ле
ни
я 
фа
зо
вы

х 
пр
ев
ра
щ
ен
ий

 н
е 
ис

-

пы
ты
ва
ет

. R
bM

nC
l 3 
пр
и 
да
вл
ен
ия
х 
бо
ль
ш
их

 1
1к
ба
р 
пе
ре
хо
ди
т 
в 
фа
зу

 с
 к
уб
и-

че
ск
ой

 с
тр
ук
ту
ро
й 

(р
ис

.1
), 
чт
о 
хо
ро
ш
о 
со
гл
ас
уе
тс
я 
с 
эк
сп
ер
им

ен
та
ль
ны

м 

зн
ач
ен
ие
м 

7к
ба
р 

[6
], 
а 

R
bM

nB
r 3 
пр
и 
да
вл
ен
ия
х 
бо
ль
ш
их

 9
0 
К
ба
р 

–в
 ф
аз
у 
с 

дв
ух
сл
ой
но
й 
ге
кс
аг
он
ал
ьн
ой

 с
тр
ук
ту
ро
й.

 П
ол
уч
ен
ны

е 
ре
зу
ль
та
ты

 д
ля

 к
ри

-

ст
ал
ло
в 

R
bM

nF
3 
и 

R
bM

nC
l 3 
на
хо
дя
тс
я 
в 
уд
ов
ле
тв
ор
ит
ел
ьн
ом

 с
ог
ла
си
и 
с 
из

-

ве
ст
ны

ми
 э
кс
пе
ри
ме
нт
ал
ьн
ы
ми

 д
ан
ны

ми
. В

 к
ри
ст
ал
ле

 R
bM

nB
r 3

 ш
ес
ти
сл
ой

-

на
я 
и 
дв
ух
сл
ой
на
я 
ге
кс
аг
он
ал
ьн
ы
е 
ст
ру
кт
ур
ы

 э
кс
пе
ри
ме
нт
ал
ьн
о 
не

 н
аб
лю

да
-

ли
сь

 в
пл
от
ь 
до

 т
ем
пе
ра
ту
р 
пл
ав
ле
ни
я.

 П
ре
дп
ол
аг
ае
ма
я 
ст
ру
кт
ур
а 
вы

со
ко

-

те
мп

ер
ат
ур
но
й 
фа
зы

 R
bM

nB
r 3 

яв
ля
ет
ся

 и
ск
аж

ен
но
й 
фо

рм
ой

 д
ву
хс
ло
йн
ой

 

ге
кс
аг
он
ал
ьн
ой

 с
тр
ук
ту
ры

 [7
]. 

 В
 Г
Л
А
В
Е 

3 
пр
ив
од
ят
ся

 а
на
ли
ти
че
ск
ие

 в
ы
ра
ж
ен
ия

 д
ля

 д
ин
ам
ич
ес
ко
й 
ма
тр
и-

цы
, в
ы
со
ко
ча
ст
от
но
й 
ди
эл
ек
тр
ич
ес
ко
й 
пр
он
иц
ае
мо
ст
и 
и 
ди
на
ми

че
ск
их

 з
ар
я-

до
в 
Бо
рн
а.

 Э
ти

 в
ы
ра
ж
ен
ия

 а
на
ло
ги
чн
ы

 в
ы
ра
ж
ен
ия
м,

 п
ол
уч
ен
ны

м 
в 
фе
но
ме

-

но
ло
ги
че
ск
их

 м
од
ел
ях

 [
8]

, 
но

 в
ел
ич
ин
ы

, 
вх
од
ящ

ие
 в

 н
их

, 
вы

чи
сл
яю

тс
я 
на

 

ми
кр
ос
ко
пи
че
ск
ом

 у
ро
вн
е 
бе
з 
ис
по
ль
зо
ва
ни
я 
эк
сп
ер
им

ен
та
ль
ны

х 
да
нн
ы
х 
и 

по
дг
он
оч
ны

х 
па
ра
ме
тр
ов

. В
 ф
ен
ом
ен
ол
ог
ич
ес
ки
х 
мо
де
ля
х 
ди
на
ми

ки
 р
еш

ет
-

ки
 и
он
но
го

 к
ри
ст
ал
ла

 б
ы
ло

 п
ок
аз
ан
о,

 ч
то

 в
аж

ну
ю

 р
ол
ь 
иг
ра
ю
т 
ди
по
ль
ны

е 

ис
ка
ж
ен
ия

 э
ле
кт
ро
нн
ой

 п
ло
тн
ос
ти

 и
он
ов

. 
Ра
сч
ет
ы

 в
 о
бо
бщ

ен
но
й 
мо

де
ли

 

Го
рд
он
а 

– 
К
им

а 
бе
з 
ис
по
ль
зо
ва
ни
я 
по
дг
он
оч
ны

х 
па
ра
ме
тр
ов

 т
ак
ж
е 
ук
аз
ы
ва

-

ю
т 
на

 в
аж

но
ст
ь 
уч
ет
а 
эт
их

 э
фф

ек
то
в 

(р
ис

.2
). 
К
ак

 в
ид
но

 и
з 
эт
ог
о 
ри
су
нк
а,

 

ра
сч
ет

 в
 м
од
ел
и 

[9
] б

ез
 у
че
та

 д
ип
ол
ьн
ы
х 
по
ля
ри
зу
ем
ос
те
й 
ио
но
в 
пе
ре
оц
ен
и-

ва
ет

 з
на
че
ни
я 
ча
ст
от

 п
ро
до
ль
но
й 
оп
ти
че
ск
ой

 в
ет
ви

 к
ол
еб
ан
ий

, т
ог
да

 к
ак

 р
ас

-

че
т 
в 
то
й 
ж
е 
мо

де
ли

, 
но

 у
ж
е 
с 
уч
ет
ом

 д
ип
ол
ьн
ы
х 
ис
ка
ж
ен
ий

 э
ле
кт
ро
нн
ой

 

пл
от
но
ст
и 
пр
ив
од
ит

 к
 л
уч
ш
ем
у 
со
гл
ас
ию

 с
 э
кс
пе
ри
ме
нт
ал
ьн
ы
ми

 з
на
че
ни
я-

ми
. О

со
бе
нн
о 
ва
ж
ен

 т
ак
ой

 у
че
т 
в 
сл
уч
ае

 к
ри
ст
ал
ло
в 
с 
се
гн
ет
оэ
ле
кт
ри
че
ск
им

 

ти
по
м 
не
ст
аб
ил
ьн
ос
ти

 к
ри
ст
ал
ли
че
ск
ой

 р
еш

ет
ки

, 
ка
к,

 н
ап
ри
ме
р,

 в
 о
ки
сл
ах

 

со
 с
тр
ук
ту
ро
й 
пе
ро
вс
ки
та

.  

 



 
12

 

 

 
Ри

с.
 2

. Д
ис
пе
рс
ио
нн

ы
е 
кр
ив
ы
е 
ω

(q
) д
ля

 к
ри
ст
ал
ла

 В
аО

. С
пл
ош

ны
е 
ли
ни

и 
– 
на
ст
оя

-
щ
ий

 р
ас
че
т 
из

, п
ун
кт
ир
ны

е 
ли
ни

и 
– 
ра
сч
ет

 и
з [

9]
, к
ру
ж
ки

 –
 э
кс
пе
ри
м
ен
т 

(ч
ер
ны

е 
и 

бе
лы

е 
кр
уж

ки
 п
оп
ер
еч
ны

е 
и 
пр
од
ол
ьн
ы
е 
ве
тв
и,

 с
оо
тв
ет
ст
ве
нн

о)
. 

 

С
ег
не
то
эл
ек
тр
ич
ес
ка
я 
не
ус
то
йч
ив
ос
ть

 в
 э
ти
х 
кр
ис
та
лл
ах

 о
пр
ед
ел
яе
тс
я,

 г
ла
в-

ны
м 
об
ра
зо
м,

 б
ол
ьш

им
и 
ди
по
ль

 –
 д
ип
ол
ьн
ы
ми

 в
за
им

од
ей
ст
ви
ям
и,

 ч
то

 б
ы
ло

 

по
ка
за
но

 в
 р
аз
ли
чн
ы
х 
эм
пи
ри
че
ск
их

 и
 п
ол
уэ
мп

ир
ич
ес
ки
х 
мо
де
ля
х.

 Н
аш

и 

ра
сч
ет
ы

 т
ак
ж
е 
го
во
ря
т 
о 
не
об
хо
ди
мо

ст
и 
уч
ет
а 
ди
по
ль

 –
 д
ип
ол
ьн
ы
х 
вз
аи
мо

-

де
йс
тв
ий

 п
ри

 р
ас
че
те

 с
ег
не
то
эл
ек
тр
ич
ес
ки
х 
не
ус
то
йч
ив
ос
те
й.

 В
 т
аб
ли
це

 1
 

пр
ив
ед
ен
ы

 р
ас
сч
ит
ан
ны

е 
в 
мо

де
ли

 Г
ор
до
на

 –
К
им

а 
с 
уч
ет
ом

 д
ип
ол
ьн
ой

 и
 

кв
ад
ру
по
ль
но
й 
по
ля
ри
зу
ем
ос
те
й 
ио
но
в 
зн
ач
ен
ия

 ч
ас
то
т 
оп
ти
че
ск
их

 ф
он
он
ов

, 

а 
та
кж

е 
ре
зу
ль
та
ты

 д
ру
ги
х 
пе
рв
оп
ри
нц
ип
ны

х 
ра
сч
ет
ов

. К
ак

 в
ид
но

, р
ез
ул
ьт
а-

ты
 д
ан
но
го

 р
ас
че
та

 у
до
вл
ет
во
ри
те
ль
но

 с
ог
ла
су
ю
тс
я 
с 
да
нн
ы
ми

 д
ру
ги
х 
ра
сч
е-

то
в.

 П
ре
им

ущ
ес
тв
ом

 д
ан
но
го

 п
од
хо
да

 з
ак
лю

ча
ет
ся

 в
 т
ом

, ч
то

 в
ре
мя

 р
ас
че
та

 

по
лн
ог
о 
фо

но
нн
ог
о 
сп
ек
тр
а 
зн
ач
ит
ел
ьн
о 
ме
нь
ш
е 
по

 с
ра
вн
ен
ию

 с
 д
ру
ги
ми

 и
з-

ве
ст
ны

ми
 м

ет
од
ам
и 
вы

чи
сл
ен
ий

 и
з 
пе
рв
ы
х 
пр
ин
ци
по
в 
ча
ст
от

 к
ол
еб
ан
ий

 

кр
ис
та
лл
ич
ес
ко
й 
ре
ш
ет
ки

, ч
то

 д
ае
т 
во
зм
ож

но
ст
ь 
ра
сч
ет
а 
ди
на
ми

ки
 к
ри
ст
ал

-

ли
че
ск
ой

 р
еш

ет
ки

 с
ое
ди
не
ни
й 
со

 с
ло
ж
но
й 
кр
ис
та
лл
ич
ес
ко
й 
ст
ру
кт
ур
ой

. 

 
29

       

а)
 

                 

б)
 

Ри
с.

7.
 Т
ем
пе
ра
ту
рн
ы
е 
за
ви
си
м
ос
ти

 т
еп
ло
ем
ко
ст
и:

 а
) 

K
2S

O
4, 
б)

 K
2S

eO
4. 
С
пл
ош

на
я 

ли
ни

я 
– 
эк
сп
ер
им

ен
т,

 т
оч
ки

 –
 р
ас
че
т 
М
он
те

 –
 К
ар
ло

. 
 

0.
00

0.
25

0.
50

0.
75

1.
00

1.
25

1.
50

01234

T
/T

c

C
/R

0
.0

0
.3

0
.6

0
.9

1
.2

1
.5

1
.8

02468

1
0

C
/R

T
/T

c
1
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(р
ис

.7
а)

, н
о 
ст
ру
кт
ур
а 
ни
зк
от
ем
пе
ра
ту
рн
ой

 ф
аз
ы

 э
кс
пе
ри
ме
нт
ал
ьн
о 
не

 о
пр
е-

де
ле
на

.  

   
   
Д
ля

 к
ри
ст
ал
ло
в 

R
b 2

Zn
C

l 4 
и 

K
2S

eO
4 п
ол
уч
ен
а 
по
сл
ед
ов
ат
ел
ьн
ос
ть

 т
ре
х 
фа

-

зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в:

 в
 ч
ас
ти
чн
о 
уп
ор
яд
оч
ен
ну
ю

 ф
аз
у 

16 2h
D

, з
ат
ем

 в
 н
ес
ор
аз
ме
р-

ну
ю

 ф
аз
у 
и 
в 
со
ра
зм
ер
ну
ю

 с
ег
не
то
эл
ек
тр
ич
ес
ку
ю

 ф
аз
у 

9 2v
C

. Т
ем
пе
ра
ту
ры

 ф
а-

зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
оп
ре
де
ля
ли
сь

 и
з 
ра
сс
чи
та
нн
ы
х 
ме
то
до
м 

М
он
те

 –
 К

ар
ло

 

те
мп

ер
ат
ур
ны

х 
за
ви
си
мо
ст
ей

 т
еп
ло
ем
ко
ст
и 

(р
ис

.7
) 
и 
вн
ут
ре
нн
ей

 э
не
рг
ии

. 

П
ол
уч
ен
ны

е 
те
мп

ер
ат
ур
ы

 ф
аз
ов
ы
х 
пе
ре
хо
до
в 
и 
по
ве
де
ни
е 
те
рм

од
ин
ам
ич
е-

ск
их

 в
ел
ич
ин

 н
ах
од
ит
ся

 в
 у
до
вл
ет
во
ри
те
ль
но
м 
со
гл
ас
ии

 с
 э
кс
пе
ри
ме
нт
ал
ь-

ны
ми

 д
ан
ны

ми
.  

   
   
П
ол
уч
ен
а 
ст
ру
кт
ур
а 
не
со
ра
зм
ер
но
й 
фа
зы

 в
 к
ри
ст
ал
ла
х 

R
b 2

Zn
C

l 4 
и 

K
2S

eO
4 

с 
ве
кт
ор
ом

 м
од
ул
яц
ии

 q
=(

1-
δ)
с* /3

, г
де

 с
*  –

 п
ер
вы

й 
ве
кт
ор

 о
бр
ат
но
й 
ре
ш
ет
ки

 в
 

ге
кс
аг
он
ал
ьн
ом

 н
ап
ра
вл
ен
ии

. 
С
тр
ук
ту
ра

 н
ес
ор
аз
ме
рн
ой

 ф
аз
ы

 п
ро
ст
ра
нс
т-

ве
нн
о 
мо

ду
ли
ро
ва
на

 в
до
ль

 п
се
вд
ог
ек
са
го
на
ль
но
й 
ос
и 
и 
св
яз
ан
а 
с 
ра
зл
ич
но
й 

ст
еп
ен
ью

 у
по
ря
до
че
ни
я 
те
тр
аэ
др
ич
ес
ки
х 
гр
уп
п 
в 
сл
оя
х,

 п
ер
пе
нд
ик
ул
яр
ны

х 

пс
ев
до
ге
кс
аг
он
ал
ьн
ой

 о
си

. 
К
ро
ме

 д
ли
нн
ов
ол
но
во
й 
мо

ду
ля
ци
и 
об
на
ру
ж
ен
а 

ко
ро
тк
ов
ол
но
ва
я 
мо

ду
ля
ци
я 
уп
ор
яд
оч
ен
но
ст
и 
сл
ое
в 
вн
ут
ри

 н
ес
ор
аз
ме
рн
ой

 

фа
зы

. П
ер
ио
д 
эт
ой

 м
од
ул
яц
ии

 р
ав
ен

 у
тр
ое
нн
ом
у 
па
ра
ме
тр
у 
с 0

 я
че
йк
и 
вы

со
-

ко
те
мп

ер
ат
ур
но
й 
ге
кс
аг
он
ал
ьн
ой

 ф
аз
ы

, и
 н
ар
яд
у 
с 
ра
зл
ич
ны

ми
 о
ри
ен
та
ци
я-

ми
 т
ет
ра
эд
ро
в 
в 
сл
оя
х 
зд
ес
ь 
им

ее
тс
я 
си
ль
но
е 
ра
зл
ич
ие

 в
 с
ре
дн
ей

 в
ел
ич
ин
е 

эт
их

 о
ри
ен
та
ци
й 
от

 с
ло
я 
к 
сл
ою

 в
ну
тр
и 
ут
ро
ен
но
й 
яч
ей
ки

 (
ри
с.

8)
. 
В
ек
то
р 

дл
ин
но
во
лн
ов
ой

 м
од
ул
яц
ия

 з
ав
ис
ит

 о
т 
те
мп

ер
ат
ур
ы

. Р
ас
сч
ит
ан
на
я 
те
мп

ер
а-

ту
рн
ая

 з
ав
ис
им

ос
ть

 в
ек
то
ра

 м
од
ул
яц
ии

 к
ач
ес
тв
ен
но

 с
ог
ла
су
ет
ся

 с
 э
кс
пе
ри

-

ме
нт
ал
ьн
ой

 (р
ис

.9
). 

   
   
В

 н
из
ко
те
мп

ер
ат
ур
но
й 
се
гн
ет
оэ
ле
кт
ри
че
ск
ой

 ф
аз
е 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 R
b 2

Zn
C

l 4 

и 
K

2S
eO

4 
по
лу
че
на

 т
ем
пе
ра
ту
рн
ая

 з
ав
ис
им

ос
ть

 с
по
нт
ан
но
й 
по
ля
ри
за
ци
и.

 

Ра
сч
ет
на
я 
и 
эк
сп
ер
им

ен
та
ль
на
я 
те
мп

ер
ат
ур
на
я 
за
ви
си
мо

ст
и 
сп
он
та
нн
ой

 п
о-

ля
ри
за
ци
и 
хо
ро
ш
о 
со
гл
ас
ую

тс
я 
др
уг

 с
 д
ру
го
м.

 

  

 
13

   Т
аб
ли
ца

 1
. В

ы
чи
сл
ен
ны

е 
ча
ст
от
ы

 о
пт
ич
ес
ки

х 
ф
он
он
ов

 (с
м

-1
) д
ля

 A
B

O
3 п

ер
ов
ск
ит
ов

 
в 
ср
ав
не
ни

и 
с 
др
уг
им

и 
ра
сч
ет
ам

и.
 

 
        

a-
 м
ет
од
ы

 п
се
вд
оп
от
ен
ци
ал
а 
и 
за
мо

ро
ж
ен
ны

х 
фо

но
но
в 

[1
0]

 
b-

 м
ет
од
ы

 п
се
вд
оп
от
ен
ци
ал
а 
и 
ли
не
йн
ог
о 
от
кл
ик
а 

[1
1]

 
c-

 п
ри
бл
иж

ен
ие

 Х
ар
тр
и 

- Ф
ок
а 

[1
2]

  
d-

 L
A

PW
 [1

3 
e-

 L
M

TO
 и

 м
ет
од

 за
мо
ро
ж
ен
ны

х 
фо

но
но
в 

[1
4]

 
f-

 L
A

PW
 [1

5]
 

     

L
O

1 
L

O
2 

L
O

3 
 

К
ри
ст
ал
л 

на
ст

. 
ра
сч

. 
др

. 
ра
сч

. 
на
ст

. 
ра
сч

. 
др

. 
ра
сч

. 
на
ст

. 
ра
сч

. 
др

. 
ра
сч

. 
B

aT
iO

3 
15

5 
17

3a  1
70

b 
32

2 
45

3a  4
50

b 
63

7 
73

8a  6
20

b 

Sr
T

iO
3 

17
1 

15
8a 14

6f 
35

8 
45

4a  4
39

f 
71

3 
82

9a  7
51

f 

Pb
T

iO
3 

13
6 

10
4a  7

0b 
32

3 
41

0a  4
15

b 
61

5 
67

3a  6
10

b 

C
aT

iO
3 

18
9 

13
3a 

36
7 

42
7a 

77
9 

86
6a 

Pb
Z

rO
3 

10
1 

90
a 

28
3 

31
0a 

61
1 

72
0b 

B
aZ

rO
3 

11
7 

 
29

4 
 

62
0 

 
N

aN
bO

3 
17

0 
10

1a 
31

9 
37

9a 
88

3 
92

8a 

K
N

bO
3 

19
7 

18
3a  1

66
d 

31
2 

40
7a  4

04
d 

86
1 

89
9a  7

43
d 

T
O

1 
T

O
2 

T
O

3 
T

2u
 

 
К
ри
ст
ал
л 

на
ст

.
ра
сч

.
др

. 
ра
сч

. 
на
ст

.
ра
сч

.
др

. 
ра
сч

. 
на
ст

.
ра
сч

.
др

. 
ра
сч

. 
на
ст

. 
ра
сч

. 
др

. 
ра
сч

. 

B
aT

iO
3 

47
i 

17
8i

a  2
10

ib 
23

3 
17

7a  1
70

b 
41

8 
46

8a 

45
0b 

19
2 

29
0b 

Sr
T

iO
3 

53
 

41
ia  1

00
if 

26
5 

16
5a  1

51
f 

50
5 

54
6a 

52
2f 

20
8 

21
9f 

Pb
T

iO
3 

81
i 

14
4i

a  1
80

ib 
23

8 
12

1a  8
0b 

42
2 

49
7a 

45
0b 

18
6 

23
0b 

C
aT

iO
3 

86
i 

15
3i

a 
28

7 
18

8a 
57

4 
61

0a 
18

2 
 

Pb
Zr

O
3 

91
i 

13
1i

a  1
40

ib 
21

7 
63

a 17
0b 

48
5 

58
6a 

60
0b 

15
1 

30
b 

B
aZ

rO
3 

64
i 

95
a 

22
7 

19
3a 

48
4 

51
4a 

16
3 

 
N

aN
bO

3 
73

 
15

2i
a 

24
9 

11
5a 

63
4 

55
6a 

16
6 

 

K
N

bO
3 

61
 

14
3i

a  1
37

id 
25

9 
18

8a  1
71

d 
62

3 
50

6a 

48
2d 

14
7 

 



 
14

 

   
   
Ра
сс
чи
та
ны

 п
ол
ны

й 
фо

но
нн
ы
й 
сп
ек
тр

, в
ы
со
ко
ча
ст
от
ны

е 
ди
эл
ек
тр
ич
ес
ки
е 

пр
он
иц
ае
мо

ст
и,

 э
фф

ек
ти
вн
ы
е 
за
ря
ды

 Б
ор
на

 и
 у
пр
уг
ие

 п
ос
то
ян
ны

е 
дл
я 
кр
и-

ст
ал
ло
в 
со

 с
тр
ук
ту
ро
й 
ан
ти
пе
ро
вс
ки
та

 N
a 3

O
C

l, 
N

a 3
O

B
r, 

K
3O

C
l, 

K
3O

B
r. 
В

 

сп
ек
тр
е 
кр
ис
та
лл
ов

 N
a 3

O
C

l, 
K

3O
C

l, 
K

3O
B

r п
ол
уч
ен
ы

 н
ес
та
би
ль
ны

е 
мо

ды
 к
о-

ле
ба
ни
й,

 п
ри
че
м 
в 
сл
уч
ае

 K
3O

C
l и

 K
3O

B
r н

ес
та
би
ль
но
ст
и 
но
ся
т 
се
гн
ет
оэ
ле
к-

тр
ич
ес
ки
й 
ха
ра
кт
ер

, т
ог
да

 к
ак

 в
 N

a 3
O

C
l 
не
ст
аб
ил
ьн
ос
ть

 с
вя
за
на

 с
 «
по
во
ро

-

то
м»

 о
кт
аэ
др
а 

O
N

a 6
. 

   
   
П
ро
ве
де
н 
ра
сч
ет

 ф
он
он
ны

х 
сп
ек
тр
ов

 д
ля

 к
ри
ст
ал
ло
в 
ٱ
М

F 3
, г
де

 M
 –

 A
l, 

Sc
, G

a,
 I

n 
и 
ٱ

 –
 в
ак
ан
си
я,

 с
 к
уб
ич
ес
ко
й 
ст
ру
кт
ур
ой

 т
ип
а 

R
eO

3. 
В

 в
ы
чи
сл
ен

-

ны
х 
сп
ек
тр
ах

 к
ол
еб
ан
ий

 р
еш

ет
ки

 н
ет

 м
ни
мы

х 
ча
ст
от

 к
ол
еб
ан
ий

. Э
то

 с
ви
де

-

те
ль
ст
ву
ет

 о
 с
та
би
ль
но
ст
и 
ку
би
че
ск
ой

 ф
аз
ы

 э
ти
х 
со
ед
ин
ен
ий

, т
ог
да

 к
ак

 э
кс

-

пе
ри
ме
нт
ал
ьн
о 
на
бл
ю
да
ет
ся

 с
тр
ук
ту
рн
ы
й 
фа
зо
вы

й 
пе
ре
хо
д 
из

 к
уб
ич
ес
ко
й 
в 

ро
мб

оэ
др
ич
ес
ку
ю

 ф
аз
у 
во

 в
се
х 
кр
ис
та
лл
ах

, з
а 
ис
кл
ю
че
ни
ем

 S
cF

3. 
П
ре
дп
ол
о-

ж
ен
о,

 ч
то

 т
ак
ой

 п
ер
ех
од

 в
 э
ти
х 
кр
ис
та
лл
ах

 с
вя
за
н 
со

 с
тр
ук
ту
рн
ы
ми

 д
еф
ек
та

-

ми
. В

ы
чи
сл
ен
ны

й 
сп
ек
тр

 к
ол
еб
ан
ий

 р
еш

ет
ки

 "
по
лн
ос
ть
ю

 д
еф
ек
тн
ог
о"

 к
ри

-

ст
ал
ла

 M
ٱ

F 3
 (M

=A
l, 

Sc
, G

a,
 In

) п
ок
аз
ы
ва
ет

 с
ил
ьн
ую

 н
ес
та
би
ль
но
ст
ь 
ку
би
че

-

ск
ой

 ф
аз
ы

. К
уб
ич
ес
ка
я 
фа
за

 к
ри
ст
ал
ло
в 

M
хM

1-
хF

3 
ок
аз
ы
ва
ет
ся

 н
ес
та
би
ль
но
й 

дл
я 
ма
лы

х 
x 
≤ 

0.
05

 в
 п
ри
бл
иж

ен
ии

 "
ср
ед
не
го

 к
ри
ст
ал
ла

". 
 

   
   
В

 к
ри
ст
ал
ле

 S
cF

3 
пр
и 
но
рм

ал
ьн
ом

 д
ав
ле
ни
и 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
не

 н
а-

бл
ю
да
ет
ся

, о
дн
ак
о,

 в
 в
ы
чи
сл
ен
но
м 
фо

но
нн
ом

 с
пе
кт
ре

 (р
ис

.3
) и

ме
ет
ся

 с
ла
бо

-

ди
сп
ер
си
он
на
я 
ве
тв
ь 
ко
ле
ба
ни
й 
ме
ж
ду

 т
оч
ка
ми

 з
он
ы

 Б
ри
лл
ю
эн
а 

M
,

,0
a

a
π

π








 

и 
R

,
,

a
a

a
π

π
π








 с

 а
но
ма
ль
но

 н
из
ки
ми

 з
на
че
ни
ям
и 
ча
ст
от

. П
од

 д
ей
ст
ви
ем

 г
ид
ро

-

ст
ат
ич
ес
ко
го

 д
ав
ле
ни
я 
ча
ст
от
ы

 к
ол
еб
ан
ий

 э
то
й 
ве
тв
и 
ум
ен
ьш

аю
тс
я 
и 
пр
и 

да
вл
ен
ии

 ~
2.

5Г
П
а 
ст
ан
ов
ят
ся

 м
ни
мы

ми
. 
Д
ан
ны

й 
ра
сч
ет

 б
ы
л 
по
дт
ве
рж

де
н 

эк
сп
ер
им

ен
та
ль
но

. П
ри

 и
сс
ле
до
ва
ни
и 
кр
ис
та
лл
а 

Sc
F 3

 м
ет
од
ом

 к
ом

би
на
ци
он

-

но
го

 р
ас
се
ян
ия

 с
ве
та

 [
16

] 
бы

л 
об
на
ру
ж
ен

 с
тр
ук
ту
рн
ы
й 
фа
зо
вы

й 
пе
ре
хо
д 
в 

ро
мб

оэ
др
ич
ес
ку
ю

 ф
аз
у 
пр
и 
да
вл
ен
ия
х 
бо
ль
ш
е 

0.
7Г
П
а.

 

 

 
27

K
2S

O
4 
фа
зы

 с
 н
аи
бо
ле
е 
бл
из
ки
ми

 з
на
че
ни
ям
и 
эн
ер
ги
й 
им

ею
т 
од
ин
ак
ов
ую

 

му
ль
ти
пл
ик
ац
ию

 я
че
йк
и 

(ф
аз
ы

 h
 и

 i)
, а

 в
 к
ри
ст
ал
ла
х 

R
b 2

Zn
C

l 4 
и 

K
2S

eO
4 -

 р
аз

-

ну
ю

 (
фа
зы

 d
 и

 i
 и
ли

 c
 и

 g
). 
В
оз
мо
ж
но

, т
ак
ие

 о
со
бе
нн
ос
ти

 в
за
им

од
ей
ст
ви
й 

пр
ив
од
ят

 к
 с
ущ

ес
тв
ов
ан
ию

 в
 э
ти
х 
дв
ух

 к
ри
ст
ал
ла
х 
не
со
ра
зм
ер
но
й 
фа
зы

. 

   
   
В

 к
ри
ст
ал
ла
х 

C
sL

iS
O

4, 
C

sL
iC

rO
4 
и 

K
2S

O
4 
по
лу
че
на

 п
ос
ле
до
ва
те
ль
но
ст
ь 

дв
ух

 ф
аз
ов
ы
х 
пе
ре
хо
до
в:

 в
 ч
ас
ти
чн
о 
уп
ор
яд
оч
ен
ну
ю

 ф
аз
у 

16 2h
D

 и
 з
ат
ем

 в
 п
ол

-

но
ст
ью

 у
по
ря
до
че
нн
ую

 ф
аз
у 

(т
аб
ли
ца

 6
). 
В
ы
чи
сл
ен
ны

е 
те
мп

ер
ат
ур
ы

 п
ер
ех
о-

да
 и
з 
ор
то
ро
мб

ич
ес
ко
й 
в 
ге
кс
аг
он
ал
ьн
ую

 ф
аз
у 
дл
я 
эт
их

 к
ри
ст
ал
ло
в,

 а
 т
ак
ж
е 

дл
я 
кр
ис
та
лл
а 

R
b 2

Zn
C

l 4,
 п
ре
вы

ш
аю

т 
те
мп

ер
ат
ур
ы

 р
аз
ло
ж
ен
ия

 к
ри
ст
ал
ло
в 
и 

по
эт
ом

у 
та
ко
й 
фа
зо
вы

й 
пе
ре
хо
д 
в 
ни
х 
не

 н
аб
лю

да
ет
ся

. 

 Т
аб
ли
ца

. 6
. П

ос
ле
до
ва
те
ль
но
ст
и 
ф
аз
ов
ы
х 
пе
ре
хо
до
в 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 с
ем
ей
ст
ва

 А
С
В
Х

4. 
(В

 с
ко
бк
ах

 у
ка
за
ны

 э
кс
пе
ри
м
ен
та
ль
ны

е 
зн
ач
ен
ия

 т
ем
пе
ра
ту
р.

) 

   
   

 К
ри
ст
ал
л 

   
   

   
   

   
 П
ос
ле
до
ва
те
ль
но
ст
ь 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 

 

(
)

(
)

(
)

(
)

(
)

(
)

(
)

(
)

(
)

(
)77

0
(

)
20

2
(2

02
)

4
16

5
6

2
2

14
00

(
)

37
0

(4
27

)
4

16
5

4
6

2
2

86
0

(8
60

)
75

(?
)

4
16

5
2

4
6

2
2

70
4

2
4

6

4
   

   
  

2
4

 
4

 

   
   

2
4

 
4

  

   
   

   
  

2
4

 
16

 

   
   

2

K
K

K

h
h

h

K
K

K

h
h

h

K
K

K

h
h

h

hD
z

D
z

C
z

C
sL

iC
rO

D
z

D
z

C
z

K
SO

D
z

D
z

C
z

Rb
Zn

C
l

D
z

C
sL

iS
O

− −

=
→

=
→

=

=
→

=
→

=

=
→

=
→

=

=
→

(
)

(
)

(
)

(
)

(
)

0
(

)
30

2
(3

02
)

20
0

(1
92

)
16

9
2

2

74
5

(7
45

)
17

0
(1

30
)

11
5

(9
5

)
4

16
9

2
4

6
2

2

4
 

 
12

 

   
   

 
2

4
 

 
12

K
K

K
K

K

h
v

K
K

K
K

K
K

h
h

v

D
z

I
C

z

K
Se

O
D

z
D

z
I

C
z

−
=

→
→

=

=
→

=
→

→
=

 

     
  В

 к
ри
ст
ал
ле

 K
2S

O
4 
ча
ст
ич
но

 –
 у
по
ря
до
че
нн
ая

 ф
аз
а 

16 2h
D

 с
ущ

ес
тв
уе
т 
в 
ш
и-

ро
ко
м 
ин
те
рв
ал
е 
те
мп

ер
ат
ур

 и
 л
иш

ь 
пр
и 

75
К

 п
ро
ис
хо
ди
т 
фа
зо
вы

й 
пе
ре
хо
д 
в 

по
лн
ос
ть
ю

 у
по
ря
до
че
нн
ую

 ф
аз
у.

 В
оз
мо
ж
но
ст
ь 
та
ко
го

 н
из
ко
те
мп

ер
ат
ур
но
го

 

пе
ре
хо
да

 
по
дт
ве
рж

да
ет
ся

 
из
ме
ре
ни
ям
и 

те
пл
ое
мк
ос
ти

 
в 

эт
ом

 
кр
ис
та
лл
е 



 
26

 
 

 5. 
(4.,

.)

,
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c-658 -1206-863 -598 

d-644 -1163-870 173 

e-601 -1146-829 109 

f-556 -1148-913 -1052 

g-620 -1208-899 -244 

h-637 -1150-948  

i-642 -1185949  
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 и

 т
ет
ра
го
на
ль
но
й 
фа
за
х 
на
йд
ен
ы

 н
ес
та
би
ль
ны

е 
мо

ды
 к
о-

ле
ба
ни
й,

 п
ри
че
м 

эт
и 
мо
ды

 з
ан
им

аю
т 
фа
зо
во
е 
пр
ос
тр
ан
ст
во

 в
о 
вс
ей

 з
он
е 

Бр
ил
лю

эн
а.

 С
об
ст
ве
нн
ы
е 
ве
кт
ор
ы

 н
аи
бо
ле
е 
не
ст
аб
ил
ьн
ой

 м
од
ы
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 ц
ен
тр
е 
зо

-

ны
 Б
ри
лл
ю
ен
а 
ку
би
че
ск
ой

 ф
аз
ы

 с
вя
за
ны
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о 
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ещ

ен
ия
ми
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ов
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F
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z
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ве
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т 
"п
ов
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др
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. К
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де
нс
ац
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 э
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й 
мо

ды
 п
ри
во

-

ди
т 
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тр
аг
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ал
ьн
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ж
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ук
ту
ры

. В
 т
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фа
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не
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ы
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нь
ш
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и 
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ол
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би
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да
 п
ри
на
дл
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ы
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ту
по
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ьн
ы
е 
ко
н-

ст
ан
ты

 в
за
им

од
ей
ст
ви
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, б
ы
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 у
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Х
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ме
ю
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че
ты
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 п
ол
ож
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-

ве
си
я.
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 к
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гр
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зо
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ск
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-
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чн
ы
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ло
ви
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с 

«п
ри
зр
ак
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и»
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ьз
ов
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ие
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дн
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ы
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те
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тл
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ие

 о
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ри
од
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х 
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ви
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ы
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ви
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ри
зр
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ам
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 н
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вя
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ю
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ио
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й 
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бл
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- м

ат
ри
цы

 д
ип
ол
ь 

– 
ди
по
ль
но
го

 в
за
им

од
ей
ст
ви
я 
ио
но
в 
ме
та
лл
а 
ти
па

 А
 и

 т
ип
а 
С

, 
FA,

C
(ω

,q
) 

- 

ма
тр
иц
ы

 о
кт
уп
ол
ь 

– 
ди
по
ль
ны

х 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ий

. 
П
од
об
ны

й 
ра
сч
ет

 п
ро
во

-

ди
лс
я 
в 

[2
4,

25
] д
ля

 к
уб
ич
ес
ки
х 
кр
ис
та
лл
ов

, в
 к
от
ор
ы
х 
те
тр
аэ
др
ич
ес
ки
е 
гр
уп

-

пы
 и
ме
ли

 д
ва

 п
ол
ож

ен
ия

 р
ав
но
ве
си
я.

 П
ол
уч
ен
ны

е 
фо

рм
ул
ы

 (
7)

 и
 (

8)
 м
ог
ут

 

бы
ть

 и
сп
ол
ьз
ов
ан
ы

 д
ля

 л
ю
бо
го

 ч
ис
ла

 п
ол
ож

ен
ий

 р
ав
но
ве
си
я 
гр
уп
п.

 

   
  К

он
кр
ет
ны

й 
ра
сч
ет

 э
фф

ек
ти
вн
ы
х 
ко
нс
та
нт

 в
за
им

од
ей
ст
ви
я 
дл
я 
ря
да

 к
ри

-

ст
ал
ло
в 
ра
сс
ма
тр
ив
ае
мо

го
 с
ем
ей
ст
ва

 п
ро
ве
де
н 
в 
мо

де
ли

, 
гд
е 
В
Х

4 
гр
уп
пы

 

им
ею

т 
4 
ра
вн
ов
ер
оя
тн
ы
х 
по
ло
ж
ен
ия

 р
ав
но
ве
си
я.

 В
 т
аб
ли
це

 4
 п
ок
аз
ан
ы

 р
ас

-

сч
ит
ан
ны

е 
эф
фе
кт
ив
ны

е 
ко
нс
та
нт
ы

, а
 т
ак
ж
е 
от
де
ль
но

 о
кт
уп
ол
ь 

- 
ок
ту
по
ль

-

ны
е 
и 
ок
ту
по
ль

 –
 д
ип
ол
ьн
ы
е 
ко
нс
та
нт
ы

 д
ля

 к
ри
ст
ал
ла

 R
b 2

Zn
C

l 4.
 К
он
ст
ан
ты

 

ок
ту
по
ль

 –
 о
кт
уп
ол
ьн
ог
о 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ия

 б
ы
ст
ро

 с
па
да
ю
т 
с 
ра
сс
то
ян
ие
м,

 т
о-

гд
а 
ка
к 
ко
нс
та
нт
ы

 о
кт
уп
ол
ь 

– 
ди
по
ль
но
го

 в
за
им

од
ей
ст
ви
я 
им

ею
т 
ос
ци
лл
и-

ру
ю
щ
ий

 х
ар
ак
те
р.

 Э
фф

ек
ти
вн
ы
е 
ко
нс
та
нт
ы

 т
ак
ж
е 
ос
ци
лл
ир
ую

т 
с 
ра
сс
то
ян
и-

ем
, к
ак

 п
о 
ве
ли
чи
не

, т
ак

 и
 п
о 
зн
ак
у,

 ч
то

 у
ка
зы
ва
ет

 н
а 
ко
нк
ур
ир
ую

щ
ий

 х
ар
ак

-

те
р 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ия

 в
 к
ри
ст
ал
ла
х 
да
нн
ог
о 
се
ме
йс
тв
а.

 Т
ак
ое

 п
ов
ед
ен
ие

 к
он

-

ст
ан
т 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ия

 б
ы
ло

 п
ол
уч
ен
о 
дл
я 
вс
ех

 р
ас
см
от
ре
нн
ы
х 
кр
ис
та
лл
ов

 и
, 

по
-в
ид
им

ом
у,

 х
ар
ак
те
рн
о 
дл
я 
бо
ль
ш
ин
ст
ва

 к
ри
ст
ал
ло
в 
се
ме
йс
тв
а 
су
ль
фа
та

 

ка
ли
я.

 

    
   

 В
 Г
Л
А
В
Е 

6 
ис
сл
ед
ов
ан
а 
те
рм

од
ин
ам
ик
а 
фа
зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 

R
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C

l 4,
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2S
eO

4, 
K

2S
O

4, 
C

sL
iS

O
4, 

C
sL

iC
rO

4 
ме
то
до
м 
М
он
те

 –
 К
ар
ло

. 
И
с-

по
ль
зо
ва
ла
сь

 с
та
нд
ар
тн
ая

 п
ро
це
ду
ра

 М
ет
ро
по
ли
са

 [
26

], 
ко
то
ра
я 
бы

ла
 м
од
и-

фи
ци
ро
ва
на

 п
од

 д
ан
ну
ю

 за
да
чу

. 
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ни
чн
ой

 т
оч
ке

 зо
ны

 Б
ри
лл
ю
ен
а.

 В
 с
об
ст
ве
нн
ом

 в
ек
то
ре

 э
то
й 
мо

ды
 с
ме
щ
аю

тс
я 

ио
ны

 ф
то
ра

 и
 р
уб
ид
ия

 

F 1
x=

-F
2x

 ≈
 F

1y
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F 2
y 

F 5
z≈

-¾
F 6

z  
   

   
   

   
   

   
   

   
   

   
   

   
   

   
   

   
(2

) 

R
b 1

z=
R

b 2
z. 

К
он
де
нс
ац
ия

 э
то
й 
мо

ды
 п
ри
во
ди
т 
к 
мо

но
кл
ин
но
му

 и
ск
аж

ен
ию

 с
 у
дв
ое
ни
ем

 

об
ъе
ма

 э
ле
ме
нт
ар
но
й 
яч
ей
ки

. В
 м
он
ок
ли
нн
ой

 ф
аз
е 
в 
сп
ек
тр
е 
ко
ле
ба
ни
й 
ре

-

ш
ет
ки

 н
ес
та
би
ль
ны

е 
мо

ды
 о
тс
ут
ст
ву
ю
т.

 

 

Ри
с.

5.
 В
ы
чи
сл
ен
на
я 
ни

зк
оэ
не
рг
ет
ич

ес
ка
я 
ча
ст
ь 
сп
ек
тр
а 
ω

(q
) д
ля

 к
ри
ст
ал
ло
в 

R
b 2

K
В

3+
F 6

. С
пл
ош

на
я 
ли
ни

я 
– 

B
=S

c,
 п
ун
кт
ир
на
я 
ли
ни

я 
– 

B
=I

n,
 ш
тр
их

-п
ун
кт
ир
на
я 

ли
ни

я 
– 

B
=L

u.
 

    
  Т
ак
им

 о
бр
аз
ом

, 
пр
ов
ед
ен
ны

й 
ра
сч
ет

 к
ач
ес
тв
ен
но

 п
ра
ви
ль
но

 о
пи
сы
ва
ет

 

эк
сп
ер
им

ен
та
ль
ну
ю

 с
ит
уа
ци
ю

 и
 п
ок
аз
ы
ва
ет

, 
чт
о 
фа
зо
вы

е 
пе
ре
хо
ды

 в
 к
ри

-

ст
ал
ла
х 

R
b 2

K
В

3+
F 6

 (B
 =

 S
c,

 In
, L

u)
, в

 о
сн
ов
но
м,

 с
вя
за
ны

 с
 "
по
во
ро
та
ми

" 
ок
та

-

эд
ра

 B
3+

F 6
. 
Д
ля

 о
пи
са
ни
я 
пе
ре
хо
да

 и
з 
ку
би
че
ск
ой

 в
 т
ет
ра
го
на
ль
ну
ю

 ф
аз
у 

(F
m

3m
 →

 I
4/

m
) 
в 
эт
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 к
ри
ст
ал
ла
х 
по
ст
ро
ен

 м
од
ел
ьн
ы
й 
га
ми

ль
то
ни
ан

 c
 и
с-

по
ль
зо
ва
ни
ем

 п
ри
бл
иж

ен
ия

 л
ок
ал
ьн
ой

 м
од
ы

, 
в 
ка
че
ст
ве

 к
от
ор
ой

 в
ы
бр
ан
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эф
ф

H
(

)
(

)
(

)
kl

k
l

ij
i

j
V

r
r

C
r

C
r

′
′

=
−

∑
   

   
   

   
   

   
   

   
   

   
   

  (
5)

 

1
   
ес
ли

 гр
уп
па

 В
Х

 за
ни
ма
ет

 п
ол
ож

ен
ие

 
4

0
  в

 п
ро
ти
вн
ом

 с
лу
ча
е

k i

i
C

r
    

=
,

(
)

,
, 

гд
е 

k,
l=

1,
2 

– 
ин
де
кс
ы

 п
од
ре
ш
ет
ок

 и
  

(
)

kl
kl oo

A
C

V
V

W
r

=
+

α
α

   
   

   
   

   
   

   
   

   
   

   
   

   
 (6

) 

эф
фе
кт
ив
ны

е 
ко
нс
та
нт
ы

 в
за
им

од
ей
ст
ви
я 
те
тр
аэ
др
ич
ес
ки
х 
гр
уп
п 
В
Х

4. 

   
  З
де
сь

 у
чт
ен
о,

 ч
то

 э
ле
ме
нт
ар
на
я 
яч
ей
ка

 в
ы
со
ко
си
мм

ет
ри
чн
ой

 ф
аз
ы

 с
од
ер

-

ж
ит

 д
ве

 н
еэ
кв
ив
ал
ен
тн
ы
е 
гр
уп
пы

 В
Х

4, 
ко
то
ры

е 
сч
ит
аю

тс
я 
пр
ав
ил
ьн
ы
ми

 ж
е-

ст
ки
ми

 т
ет
ра
эд
ра
ми

. Э
фф

ек
ти
вн
ы
е 
ко
нс
та
нт
ы

 в
за
им

од
ей
ст
ви
я 
вк
лю

ча
ю
т 
ка
к 

пр
ям
ое

 о
кт
уп
ол
ь 

– 
ок
ту
по
ль
но
е 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ие

 В
Х

4 г
ру
пп

 V
oo

, т
ак

 и
 и
х 
ко
с-

ве
нн
ое

 в
за
им

од
ей
ст
ви
е 
W
(r
) ч
ер
ез

 р
еш

ет
ку

 и
он
ов

 м
ет
ал
ла

 А
 и

 С
, а

 т
ак
ж
е 
ди

-

по
ль

 –
 д
ип
ол
ьн
ое

 в
за
им

од
ей
ст
ви
е 
по
сл
ед
ни
х.

 П
ри

 э
то
м 
ио
ны

 м
ет
ал
ла

 р
ас

-

см
ат
ри
ва
ю
тс
я 
ка
к 
то
че
чн
ы
е 
ди
по
ли

 и
 и
х 
ди
по
ль
ны

е 
по
ля
ри
зу
ем
ос
ти

 α
А
 и

 α
С 

яв
ля
ю
тс
я 
в 
да
нн
ой

 м
од
ел
и 
по
дг
он
оч
ны

ми
 п
ар
ам
ет
ра
ми

. Д
ля

 в
ы
чи
сл
ен
ия

 э
ф-

фе
кт
ив
ны

х 
ко
нс
та
нт

 в
 э
ле
кт
ро
ст
ат
ич
ес
ко
й 
мо

де
ли

 б
ы
ли

 п
ол
уч
ен
ы

 в
ы
ра
ж
е-

ни
я:

 

(
)

(
)

(
)

(
)

2 3
o o

1
2

τν
R

τ
1

ν
2

7I
V

R,
ω

,ω
=

C
ω

u
ω

u
ω

R
∑

,  
   

   
   

   
   

   
   

 (7
) 

гд
е 

I 3 
– 
ок
ту
по
ль
ны

й 
мо
ме
нт

 г
ру
пп
ы

, R
 –

 р
ас
ст
оя
ни
е 
ме
ж
ду

 г
ру
пп
ам
и,

 u
τ –

 

те
тр
аэ
др
ич
ес
ки
е 
ро
то
рн
ы
е 
фу

нк
ци
и,

 з
ад
аю

щ
ие

 п
ол
ож

ен
ие

 г
ру
пп
ы

 ч
ер
ез

 у
г-

лы
 Э
йл
ер
а 
ω

. С
τν

(ω
R)

 –
 м
ат
ри
ца

 к
оэ
фф

иц
ие
нт
ов

 р
аз
ло
ж
ен
ия

, о
пр
ед
ел
яю

щ
ая

 

уг
ло
во
е 
по
ло
ж
ен
ие

 т
ет
ра
эд
ро
в 
от
но
си
те
ль
но

 д
ру
г 
др
уг
а.

  

 

(
)

(
)

3
1

i
W

W
e

d
q

−
=

Ω
∫

qr
r

q
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св
об
од
ы

, 
и 
в 
пе
рв
ую

 о
че
ре
дь

, 
св
яз
ан
ны

е 
с 
дв
иж

ен
ие
м 
ио
но
в 
ру
би
ди
я 

(2
). 

Ра
сс
мо

тр
ен
ны

й 
фа
зо
вы

й 
пе
ре
хо
д 

Fm
3m

 →
 I

4/
m

 в
 к
ри
ст
ал
ла
х 

R
b 2

K
В

3+
F 6

 п
о-

ка
зы
ва
ет

, ч
то

 о
бо
бщ

ен
на
я 
мо

де
ль

 Г
ор
до
на

 –
 К
им

а 
мо

ж
ет

 д
ос
та
то
чн
о 
пл
од
о-

тв
ор
но

 п
ри
ме
ня
ть
ся

 к
 о
пи
са
ни
ю

 т
ак
их

 с
ло
ж
ны

х 
яв
ле
ни
й 
ка
к 
фа
зо
вы

е 
пе
ре

-

хо
ды

 в
 и
он
ны

х 
кр
ис
та
лл
ах

. 

    
  В

 Г
Л
А
В
Е 

5 
ра
сс
ма
тр
ив
аю

тс
я 
кр
ис
та
лл
ы

 с
ем
ей
ст
ва

 с
ул
ьф
ат
а 
ка
ли
я 
с 
об

-

щ
ей

 ф
ор
му

ло
й 
А
С
В
Х

4. 
В

 э
ти
х 
со
ед
ин
ен
ия
х 
мо

ле
ку
ля
рн
ы
е 
гр
уп
пы

 В
Х

4 п
ре
д-

ст
ав
ля
ет

 с
об
ой

 п
ра
ви
ль
ны

е 
те
тр
аэ
др
ы

 и
 и
ме
ю
т 
в 
вы

со
ко
те
мп

ер
ат
ур
но
й 
ге
к-

са
го
на
ль
но
й 
фа
зе

 
4 6h

D
 н
ес
ко
ль
ко

 р
ав
но
ве
ро
ят
ны

х 
по
ло
ж
ен
ий

 р
ав
но
ве
си
я.

 В
 

кр
ис
та
лл
ах

 э
то
го

 с
ем
ей
ст
ва

 р
еа
ли
зу
ю
тс
я 
по
сл
ед
ов
ат
ел
ьн
ы
е 
фа
зо
вы

е 
пе
ре
хо

-

ды
 ч
ер
ез

 ч
ас
ти
чн
о 
уп
ор
яд
оч
ен
ны

е 
фа
зы

, в
 т
ом

 ч
ис
ле

 и
 н
ес
ор
аз
ме
рн
ы
е.

 Э
кс

-

пе
ри
ме
нт
ал
ьн
о 
ус
та
но
вл
ен
о,

 ч
то

 ф
аз
ов
ы
е 
пе
ре
хо
ды

 з
де
сь

 с
вя
за
ны

 с
 у
по
ря
до

-

че
ни
ем

 т
ет
ра
эд
ри
че
ск
их

 г
ру
пп

 В
Х

4 
и 
яв
ля
ю
тс
я 
пе
ре
хо
да
ми

 т
ип
а 
по
ря
до
к 

- 

бе
сп
ор
яд
ок

. В
 р
аб
от
ах

 [
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] 
ра
зв
ит
а 
фе
но
ме
но
ло
ги
че
ск
ая

 т
ео
ри
я 
фа
зо
вы

х 
пе

-

ре
хо
до
в 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 д
ан
но
го

 с
ем
ей
ст
ва

, в
кл
ю
ча
я 
и 
кр
ис
та
лл
ы

 с
 н
ес
ор
аз
ме
р-

но
й 
фа
зо
й.

 С
ущ

ес
тв
уе
т 
та
кж

е 
и 
ци
кл

 р
аб
от

 [2
0,

21
], 
гд
е 
ра
сс
чи
та
на

 д
ин
ам
ик
а 

ре
ш
ет
ки

 и
 с
тр
ук
ту
ры

 в
ы
со
ко

 и
 н
из
ко
си
мм

ет
ри
чн
ы
х 
фа
з 
в 
ра
мк
ах

 м
од
ел
и 

Го
рд
он
а 

– 
К
им

а,
 н
о 
пр
и 
эт
ом

, к
ак

 о
тм
еч
аю

т 
и 
са
ми

 а
вт
ор
ы

, в
оз
ни
ка
ю
т 
сл
ож

-

но
ст
и 
пр
и 
ра
сч
ет
е 
по
лн
ой

 э
ле
кт
ро
нн
ой

 п
ло
тн
ос
ти

 м
ол
ек
ул
яр
но
й 
гр
уп
пы

 В
Х

4. 

В
 р
аб
от
е 
Зи
не
нк
о 
и 
Бл
ат
а 

[2
2]

 б
ы
л 
пр
ед
ло
ж
ен

 д
ру
го
й 
по
дх
од

 к
 о
пи
са
ни
ю

 ф
а-

зо
вы

х 
пе
ре
хо
до
в 
в 
кр
ис
та
лл
ах

 с
ем
ей
ст
ва

 с
ул
ьф
ат
а 
ка
ли
я.

 В
 э
ти
х 
ра
бо
та
х 
ср
а-

зу
 п
ре
дп
ол
аг
ае
тс
я,

 ч
то

 в
 в
ы
со
ко
те
мп

ер
ат
ур
но
й 
фа
зе

 
4 6h

D
 т
ет
ра
эд
ри
че
ск
ие

 

гр
уп
пы

 В
Х

4 р
аз
уп
ор
яд
оч
ен
ы

 п
о 

n 
по
ло
ж
ен
ия
м 
ра
вн
ов
ес
ия

 и
 в

 м
од
ел
ьн
ом

 г
а-

ми
ль
то
ни
ан
е 
уч
ит
ы
ва
ю
тс
я 
то
ль
ко

 о
ри
ен
та
ци
он
ны

е 
ст
еп
ен
и 
св
об
од
ы

 т
ет
ра

-

эд
ри
че
ск
их

 г
ру
пп

. 
К
он
ст
ан
ты

 в
за
им

од
ей
ст
ви
я 
В
Х

4 
гр
уп
п 
в 

[2
2]

 я
вл
ял
ис
ь 

по
дг
он
оч
ны

ми
 п
ар
ам
ет
ра
ми

 и
 и
х 
чи
сл
о 
бы

ло
 д
ос
та
то
чн
о 
ве
ли
ко

. Ц
ел
ью

 н
а-

ст
оя
щ
ей

 г
ла
вы

 б
ы
ло

 в
ы
чи
сл
ен
ие

 э
фф

ек
ти
вн
ы
х 
ко
нс
та
нт

 в
за
им

од
ей
ст
ви
я 
в 

ра
мк
ах

 э
ле
кт
ро
ст
ат
ич
ес
ко
й 
мо

де
ли

 [
23

]. 
Га
ми

ль
то
ни
ан

 м
од
ел
и 
мо

ж
но

 п
ри

-

ве
ст
и 
к 
ви
ду

: 
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П
ар
ны

е 
вз
аи
мо

де
йс
тв
ия

 м
еж

ду
 л
ок
ал
ьн
ы
ми

 м
од
ам
и 
уч
ит
ы
ва
ю
тс
я 
в 
пр
ед
ел
ах

 

дв
ух

 к
оо
рд
ин
ац
ио
нн
ы
х 
сф
ер

. 
В

 м
од
ел
ьн
ы
й 
га
ми

ль
то
ни
ан

 т
ак
ж
е 
вк
лю

че
на

 

св
яз
ь 
ло
ка
ль
но
й 
мо

ды
 с

 о
дн
ор
од
ны

ми
 у
пр
уг
им

и 
де
фо

рм
ац
ия
ми

. П
ар
ам
ет
ры

 

мо
де
ль
но
го

 г
ам
ил
ьт
он
иа
на

 (
та
бл
иц
а 

2)
 о
пр
ед
ел
ен
ы

 и
з 
ра
сч
ет
а 
ди
на
ми

ки
 р
е-

ш
ет
ки

 и
 э
не
рг
ий

 н
ек
от
ор
ы
х 
ис
ка
ж
ен
ны

х 
фа
з, 

св
яз
ан
ны

х 
с 
ко
нд
ен
са
ци
ей

 

"м
яг
ко
й"

 м
од
ы

. 
Те
рм

од
ин
ам
ич
ес
ки
е 
св
ой
ст
ва

 с
ис
те
мы

 с
 п
ол
уч
ен
ны

м 
мо

-

де
ль
ны

м 
га
ми

ль
то
ни
ан
ом

 и
сс
ле
до
ва
ли
сь

 м
ет
од
ом

 М
он
те

 -
 К
ар
ло

. Т
ем
пе
ра

-

ту
ры

 ф
аз
ов
ы
х 
пе
ре
хо
до
в 
оп
ре
де
ля
ли
сь

 и
з 
по
лу
че
нн
ы
х 
те
мп

ер
ат
ур
ны

х 
за
ви

-

си
мо

ст
ей

 в
ну
тр
ен
не
й 
эн
ер
ги
и 
и 
те
пл
ое
мк
ос
ти

. 
Ра
сс
чи
та
нн
ы
е 
те
мп

ер
ат
ур
ы

 

фа
зо
во
го

 п
ер
ех
од
а 
в 

R
b 2

K
In

F 6
 и

 R
b 2

K
Lu

F 6
 в

 д
ва

 р
аз
а 
пр
ев
ы
ш
аю

т 
эк
сп
ер
и-

ме
нт
ал
ьн
о 
на
бл
ю
да
ем
ы
е,

 а
 д
ля

 R
b 2

K
Sс

F 6
 р
ас
сч
ит
ан
но
е 
зн
ач
ен
ие

 т
ем
пе
ра
ту

-

ры
 п
ер
ех
од
а 
пр
ак
ти
че
ск
и 
со
вп
ад
ае
т 
с 
эк
сп
ер
им

ен
та
ль
ны

м 
(т
аб
ли
ца

 3
). 
Ра
с-

хо
ж
де
ни
е 
мо

ж
ет

 б
ы
ть

 с
вя
за
но

 в
 п
ер
ву
ю

 о
че
ре
дь

 с
 и
сп
ол
ьз
уе
мы

м 
ме
то
до
м 
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вы
чи
сл
ен
ия

 п
ол
но
й 
эн
ер
ги
и 
кр
ис
та
лл
а 
и 
сп
ек
тр
а 
ко
ле
ба
ни
й 
ре
ш
ет
ки

, 
по

-

ск
ол
ьк
у 
эт
от

 м
ет
од

, п
о 
ср
ав
не
ни
ю

 с
 з
он
ны

ми
 р
ас
че
та
ми

 "
из

 п
ер
вы

х 
пр
ин
ци

-

по
в"

, я
вл
яе
тс
я 
ме
не
е 
то
чн
ы
м.

 Ф
аз
ов
ы
й 
пе
ре
хо
д 
в 
ра
сс
ма
тр
ив
ае
мы

х 
кр
ис
та
л-

ла
х 
св
яз
ан

 с
 "
по
во
ро
то
м"

 о
кт
аэ
др
а 

B
3+

F 6
 в
ок
ру
г 
ос
и 

(0
01

): 
S z

=1
, S

x=
S y

=0
. П

о-

лу
че
нн
ая

 ф
аз
а 
им

ее
т 
те
тр
аг
он
ал
ьн
ую

 с
им

ме
тр
ию

 и
 с
оо
тв
ет
ст
ву
ет

 э
кс
пе
ри

-

ме
нт
ал
ьн
о 
на
бл
ю
да
ем
ой

.  

 
Т
аб
ли
ца

 2
. П

ар
ам

ет
ры

 м
од
ел
ьн
ог
о 
га
м
ил
ьт
он
иа
на

 (э
В

) 

 
R

b 2
K

Sc
F 6

 
R

b 2
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