
11

1)Ф.А. Кассан-Оглы, 1)В.Е. Архипов, 
2)А.Е. Шестаков

1)Институт физики металлов УрО РАН, Екатеринбург .
2)Российский федеральный ядерный центр –ВНИИТФ имени

академика Е.И. Забабахина, Снежинск



2

РефератРеферат
НаНа основеоснове псевдоспиновогопсевдоспинового гамильтонианагамильтониана ИзингаИзинга

припри учетеучете взаимодействийвзаимодействий междумежду ближайшимиближайшими

соседямисоседями построенапостроена теориятеория структурныхструктурных фазовыхфазовых

превращенийпревращений ОЦКОЦК——ГПУГПУ вв металлахметаллах сс

высокотемпературнойвысокотемпературной ОЦКОЦК решеткойрешеткой. . ПриПри всехвсех

температурахтемпературах рассчитанарассчитана картинакартина диффузногодиффузного

рассеяниярассеяния, , аа такжетакже совместнаясовместная перестройкаперестройка

исходныхисходных БрэгговскихБрэгговских рефлексоврефлексов ии диффузногодиффузного

рассеяниярассеяния вв БрэгговскиеБрэгговские рефлексырефлексы припри переходахпереходах вв

низкотемпературныенизкотемпературные фазыфазы..
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ВведениеВведение

•• ВВ физикефизике дифракциидифракции рентгеновскихрентгеновских лучейлучей обычнообычно

используютиспользуют двадва основныхосновных типатипа экспериментаэксперимента: : 
либолибо рассеяниерассеяние белогобелого излученияизлучения нана

монокристаллемонокристалле –– ЛауэЛауэ--экспериментэксперимент, , либолибо

рассеяниерассеяние монохроматическогомонохроматического излученияизлучения нана

поликристаллеполикристалле илиили порошкепорошке –– экспериментэксперимент ДэбаяДэбая. . 

•• МоноМоно--ЛауэЛауэ экспериментэксперимент –– этоэто рассеяниерассеяние

монохроматическогомонохроматического излученияизлучения, , направленногонаправленного

нана неподвижныйнеподвижный монокристаллмонокристалл, , ии регистрациярегистрация

результатарезультата рассеяниярассеяния нана фотопленкефотопленке. . 
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ВведениеВведение ((продолжениепродолжение))
•• ИзИз построенияпостроения ЭвальдаЭвальда следуетследует, , чточто припри такойтакой постановкепостановке
экспериментаэксперимента следуетследует ожидатьожидать полногополного отсутствияотсутствия
рассеяниярассеяния, , либолибо случайногослучайного попаданияпопадания вв лучшемлучшем случаеслучае
шубышубы околооколо БрэгговскогоБрэгговского рефлексарефлекса ((отот обычногообычного ТДРТДР нана
фононахфононах) ) нана сферусферу ЭвальдаЭвальда. . ОднакоОднако ЛавальЛаваль вв 1939 1939 годугоду
поставилпоставил такойтакой экспериментэксперимент нана кристаллекристалле KClKCl. . ВВ немнем
былабыла обнаруженаобнаружена весьмавесьма сложнаясложная картинакартина диффузногодиффузного
рассеяниярассеяния. . СледующимСледующим важнымважным этапомэтапом явиласьявилась работаработа
КомесаКомеса, , ЛамберЛамбер ии ГиньеГинье 1971, 1971, вв которойкоторой проводилсяпроводился
мономоно--ЛауэЛауэ экспериментэксперимент нана перовскитеперовските KNbOKNbO33 припри разныхразных
температурахтемпературах, , ии былобыло обнаруженообнаружено, , чточто диффузноедиффузное
рассеяниерассеяние теснейшимтеснейшим образомобразом связаносвязано сс ранееранее известнымизвестным
каскадомкаскадом структурныхструктурных фазовыхфазовых переходовпереходов вв этомэтом
кристаллекристалле: : кубкуб——тетрагонтетрагон——орторомборторомб——ромбоэдрромбоэдр. . 
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КомесКомес, , ЛамберЛамбер, , ГиньеГинье 19711971
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КолебанияКолебания плоскостейплоскостей вв ОЦКОЦК фазефазе ии расчетрасчет амплитудыамплитуды

среднее положение

крайнее положение
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ОбщиеОбщие формулыформулы

ИнтенсивностьИнтенсивность упругогоупругого рассеяниярассеяния::
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•• ПослеПосле громоздкихгромоздких расчетоврасчетов получаемполучаем общуюобщую картинукартину
рассеяниярассеяния вв высокотемпературнойвысокотемпературной ОЦКОЦК фазефазе::
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ОбщиеОбщие формулыформулы ((продолжениепродолжение))
2. Шесть семейств диффузных стержней типа [110]
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3.  Три семейства диффузных плоскостей типа (100)
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4.  Четыре семейства диффузных плоскостей типа (111)
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5. Сплошной диффузный фон (мы его не выписываем)
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РасчетнаяРасчетная монолауэграммамонолауэграмма нана ОЦКОЦК кристаллекристалле
(фотопленка за пучком и перпендикулярна ему, 

пучок направлен вдоль [001])
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При сравнении расчетных и экспериментальных моно-Лауэграмм
следует иметь в виду несколько обстоятельств. Во-первых, для
получения четких изображений требуется хорошая монохроматизация, 
хорошая коллимация падающего пучка, пучок должен быть как можно
более узким (во всяком случае, в месте падения на образец), и для этого, 
например, Комес, Ламбер и Гинье применяют дважды изогнутый

монохроматор из монокристалла топаза. Во-вторых, из-за значительно
меньшей интенсивности диффузного рассеяния по сравнению с

Брэгговскими рефлексами требуются очень большие времена экспозиции. 
В-третьих, в теории для выполнения расчетов колеблющиеся объекты
предполагаются бесконечными, светящиеся диффузные плоскости и
стержни получаются бесконечно тонкими, а в реальности корреляции
внутри колеблющихся объектов конечны. Кроме того, обычное тепловое
диффузное рассеяние (ТДР), которое сконцентрировано в окрестности
Брэгговских рефлексов (шубы), часто накладывается на светящиеся
диффузные стержни. 

ОО сравнениисравнении расчетныхрасчетных ии экспериментальныхэкспериментальных

мономоно--ЛауэграммЛауэграмм
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До сих пор мы рассматривали независимые колебания

плоскостей. Однако между атомами всегда существует
взаимодействие, которое приводит к эффективному
притяжению или отталкиванию, которое включается в
задачу через гамильтониан:

Задача решается и формально каждый множитель типа

sin2(qx-qy)∆xyприобретает дополнительный множитель.
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По общей схеме выводится система уравнений для

шестикомпонентного параметра порядка
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РешениеРешение системысистемы уравненийуравнений длядля компонентовкомпонентов

параметрапараметра порядкапорядка
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Затем численное физическое решение системы подставляется

в Брэгги, диффузные стержни и плоскости и выражения для
параметров решетки:
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И общая картина происходящего, как на ладони !
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КонтракцияКонтракция однойодной плоскостиплоскости (110)(110)
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КолебанияКолебания ии сдвигисдвиги двухдвух плоскостейплоскостей (110)(110)
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ПереходПереход ОЦКОЦК--ГПУГПУ вв прямомпрямом пространствепространстве
исходное положение атомов

процесс перехода: упаковка плоскостей по схеме + - + - + -

конечное положение атомов
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ОЦКОЦК--ГПУГПУ температурнаятемпературная эволюцияэволюция рассеяниярассеяния

ПриПри высокойвысокой температуретемпературе существуетсуществует шестьшесть семействсемейств

диффузныхдиффузных стержнейстержней попо направлениямнаправлениям типатипа [110], [110], тритри
семействасемейства плоскостейплоскостей типатипа (100) (100) ии четыречетыре семействасемейства

плоскостейплоскостей типатипа (111) (111) сс однороднойоднородной интенсивностьюинтенсивностью внутривнутри

каждогокаждого образаобраза. . ПриПри понижениипонижении температурытемпературы додо фазовогофазового

переходаперехода нана диффузныхдиффузных стержняхстержнях возникаютвозникают ии плавноплавно растутрастут

пикипики ((изиз--заза температурнойтемпературной зависимостизависимости функциифункции LL), ), причемпричем

одинаковоодинаково вв каждомкаждом семействесемействе. . АналогичноАналогично модулируютсямодулируются ии

плоскостиплоскости, , ноно каждаякаждая изиз плоскостейплоскостей модулируетсямодулируется нене однойодной, , аа
двумядвумя илиили тремятремя функциямифункциями LL. . 

ВВ точкеточке фазовогофазового переходаперехода вв одномодном изиз семействсемейств

стержнейстержней ((соответствующихсоответствующих ведущемуведущему компонентукомпоненту параметрапараметра

порядкапорядка) ) пикипики скачкомскачком возрастаютвозрастают, , аа вв остальныхостальных семействахсемействах

стержнейстержней скачкомскачком убываютубывают. . КромеКроме тоготого, , интенсивностиинтенсивности всехвсех

плоскостейплоскостей скачкомскачком падаютпадают. . 
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ОЦКОЦК--ГПУГПУ температурнаятемпературная эволюцияэволюция рассеяниярассеяния 22
ПриПри дальнейшемдальнейшем понижениипонижении температурытемпературы пикипики одногоодного

семействасемейства стержнейстержней растутрастут ии превращаютсяпревращаются БрэгговскиеБрэгговские пикипики

сс интенсивностьюинтенсивностью 3/4 3/4 припри TT=0, =0, аа интенсивностьинтенсивность всехвсех

остальныхостальных диффузныхдиффузных образовобразов уменьшаетсяуменьшается ии стремитсястремится кк

нулюнулю припри TT=0. =0. 

ОЦКОЦК--ГПУГПУ температурнаятемпературная эволюцияэволюция

БрэгговскихБрэгговских пиковпиков

ВВ точкеточке фазовогофазового переходаперехода половинаполовина БрэгговскихБрэгговских пиковпиков

скачкомскачком падаетпадает. . ИхИх интенсивностьинтенсивность припри дальнейшемдальнейшем

понижениипонижении температурытемпературы продолжаетпродолжает уменьшатьсяуменьшаться ии стремитсястремится

кк 1/4 1/4 припри TT=0. =0. ИнтенсивностьИнтенсивность другойдругой половиныполовины БрэгговскихБрэгговских

пиковпиков меняетсяменяется оченьочень слабослабо, , стремясьстремясь кк единицеединице припри TT=0.=0.
((ИнтенсивностьИнтенсивность пиковпиков измеряетсяизмеряется вв единицахединицах исходныхисходных

ОЦКОЦК пиковпиков вв пренебрежениипренебрежении зависимостизависимости формформ--факторафактора отот

волновоговолнового векторавектора).).
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ПриПри переходепереходе ОЦКОЦК--ГПУГПУ числочисло БрэгговБрэггов удваиваетсяудваивается!!
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ИстинныхИстинных переходаперехода двадва !!

Самый удобный для

понимания выбор

элем. ячеек в ОЦК и
ГПУ. Фактически
сначала переход

ОЦК-орторомб, а
затем постепенно

при T→0 приходим
к переходу

орторомб-ГПУ.
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СравнениеСравнение сс экспериментомэкспериментом

ВоВо--первыхпервых, , сс//аа всегдавсегда меньшеменьше,,чемчем идеальноеидеальное 1.633, 1.633, аа вв
теориитеории сс = = const.const., , аа плоскостиплоскости стремятсястремятся кк плотнойплотной

упаковкеупаковке толькотолько припри TT=0. =0. НоНо кромекроме этогоэтого грубогогрубого фактафакта

ещееще ии гексагональностьгексагональность нарушаетсянарушается, , ии всевсе этоэто можноможно

засечьзасечь нана рентгенограммерентгенограмме..

1.627Na

1.357Li

1.57Er

1.59Ti

1.57Tm

1.581Tb

1.614Nd

1.585Lu

1.619La 

1.573Dy

1.57Ho

1.588Gd

1.593Zr

1.571Y

1.599Tl

1.33Te

1.604Tc

1.636Sr

1.594Sc

1.584Ru

1.615Re

1.579Os

1.624Mg

1.582Hf

1.567Be

с/аэлемент
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ПереходыПереходы изиз ОЦКОЦК

fccfcc

dhcpdhcpdhcpdhcpdhcpdhcpbccbcc

fccfccfccfccfccfccdhccdhcchcphcpfccfccfccfccfccfcchcphcp

bccbccbccbccbccbccbccbccbccbccbccbccbccbccbccbccbccbcc

PuPu
(pure)(pure)

LaLa

AmAm

CeCePrPr

NdNd

GdGd

TbTb

YbYbFeFeCaCa

SrSr

LiLi

NaNa
TT

металлыметаллы
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ПереходПереход ОЦКОЦК--ГЦКГЦК
исходное положение атомов

процесс перехода

конечное положение атомов
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ПереходПереход ОЦКОЦК--ГЦКГЦК

ВВ процедурепроцедуре расчетоврасчетов ничегоничего нене меняетсяменяется, , кромекроме знаказнака взаимодействиявзаимодействия ((J>0)J>0). . 

КонтракцияКонтракция однойодной плоскостиплоскости (110)(110)сохраняетсясохраняется
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КолебанияКолебания ии сдвигисдвиги двухдвух плоскостейплоскостей (110) (110) сохраняютсясохраняются

НоНо толькотолько упаковываютсяупаковываются плоскостиплоскости теперьтеперь попо ««ферромагнитнойферромагнитной»» ((J>0)J>0) схемесхеме::
+ + + + + + + + + + + + + + 
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СдвигиСдвиги атомоватомов вв ячейкеячейке

Самый удобный

для понимания

выбор элем. ячеек
в ОЦК и ГЦК. 
Фактически сначала

переход ОЦК-моноклин, 
а затем постепенно

при T→0 приходим

к переходу

моноклин- ГЦК.
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ПереходПереход ОЦКОЦК--ГЦКГЦК вв обратномобратном пространствепространстве

ПриПри высокойвысокой температуретемпературе существуетсуществует шестьшесть семействсемейств диффузныхдиффузных

стержнейстержней попо направлениямнаправлениям типатипа [110], [110], тритри семействасемейства плоскостейплоскостей типатипа (100) (100) ии
четыречетыре семействасемейства плоскостейплоскостей типатипа (111) (111) сс однороднойоднородной интенсивностьюинтенсивностью

внутривнутри каждогокаждого образаобраза. . ПриПри понижениипонижении температурытемпературы додо фазовогофазового переходаперехода

нана диффузныхдиффузных стержняхстержнях возникаютвозникают ии плавноплавно растутрастут пикипики ((изиз--заза
температурнойтемпературной зависимостизависимости функциифункции LL), ), причемпричем одинаковоодинаково вв каждомкаждом

семействесемействе. . АналогичноАналогично модулируютсямодулируются ии плоскостиплоскости, , ноно каждаякаждая изиз плоскостейплоскостей

модулируетсямодулируется нене однойодной, , аа двумядвумя илиили тремятремя функциямифункциями LL. . 
ВВ точкеточке фазовогофазового переходаперехода вв одномодном изиз семействсемейств стержнейстержней

((соответствующихсоответствующих ведущемуведущему компонентукомпоненту параметрапараметра порядкапорядка) ) пикипики скачкомскачком

возрастаютвозрастают, , аа вв остальныхостальных семействахсемействах стержнейстержней скачкомскачком убываютубывают. . КромеКроме

тоготого, , интенсивностиинтенсивности всехвсех плоскостейплоскостей скачкомскачком падаютпадают. . ПриПри дальнейшемдальнейшем

понижениипонижении температурытемпературы пикипики одногоодного семействасемейства стержнейстержней растутрастут ии

превращаютсяпревращаются БрэгговскиеБрэгговские пикипики сс интенсивностьюинтенсивностью 3/4 3/4 припри TT=0, =0, аа
интенсивностьинтенсивность всехвсех остальныхостальных диффузныхдиффузных образовобразов уменьшаетсяуменьшается ии стремитсястремится

кк нулюнулю припри TT=0. =0. ВВ точкеточке фазовогофазового переходаперехода половинаполовина БрэгговскихБрэгговских пиковпиков

скачкомскачком падаетпадает. . ИхИх интенсивностьинтенсивность припри дальнейшемдальнейшем понижениипонижении температурытемпературы

продолжаетпродолжает уменьшатьсяуменьшаться ии стремитсястремится кк 1/4 1/4 припри TT=0. =0. ИнтенсивностьИнтенсивность другойдругой

половиныполовины БрэгговскихБрэгговских пиковпиков меняетсяменяется оченьочень слабослабо, , стремясьстремясь кк единицеединице припри

TT=0. =0. НоНо толькотолько попадаютпопадают диффузныедиффузные пикипики (3/4) (3/4) точноточно вв тете БрэггиБрэгги, , гдегде ¼¼..
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ОЦКОЦК--ГЦКГЦК однаодна изиз плоскостейплоскостей обратнойобратной решеткирешетки
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