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ÇÇÖÑÖçàÖ 

 

êÂÁÓÌ‡ÌÒÌ‡fl ‰ËÙ‡ÍˆËfl ÂÌÚ„ÂÌÓ‚ÒÍÓ„Ó ËÁÎÛ-
˜ÂÌËfl, Ú.Â. ‰ËÙ‡ÍˆËfl ÔË ˝ÌÂ„Ëflı ÙÓÚÓÌÓ‚
‚·ÎËÁË Í‡fl ‡ÚÓÏÌÓ„Ó ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl fl‚ÎflÂÚÒfl Ì˚ÌÂ
ÏÓ˘Ì˚Ï ËÌÒÚÛÏÂÌÚÓÏ ‰Îfl ËÁÛ˜ÂÌËfl ÒÚÛÍÚÛ-
Ì˚ı Ë ÙËÁË˜ÂÒÍËı Ò‚ÓÈÒÚ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚ [1–3]. Ç
˜‡ÒÚÌÓÒÚË, ‚˚ÒÓÍ‡fl ˜Û‚ÒÚ‚ËÚÂÎ¸ÌÓÒÚ¸ ÚÂÌÁÓÌ˚ı
‡ÚÓÏÌ˚ı Ù‡ÍÚÓÓ‚ (

 

Äî

 

) Í ÔÓÎÓÊÂÌËflÏ Í‡Í Ò‡ÏËı
ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚ı ‡ÚÓÏÓ‚, Ú‡Í Ë Ëı ÒÓÒÂ‰ÂÈ ÏÓÊÂÚ
Ó·ÂÒÔÂ˜ËÚ¸ ‰ÓÔÓÎÌËÚÂÎ¸Ì˚Â, ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â
ÂÙÎÂÍÒ˚ ÔË ÂÌÚ„ÂÌÓ‚ÒÍÓÈ ‰ËÙ‡ÍˆËË Ì‡ ÍË-
ÒÚ‡ÎÎ‡ı Ò ÌÂÒÓ‡ÁÏÂÌ˚ÏË ÏÓ‰ÛÎflˆËflÏË [4]. îË-
ÁË˜ÂÒÍÓÈ ÔË˜ËÌÓÈ fl‚ÎflÂÚÒfl ÚÓ, ˜ÚÓ ·Î‡„Ó‰‡fl
ÒÏÂ˘ÂÌËflÏ ÎÓÍ‡Î¸Ì‡fl ÒËÏÏÂÚËfl ÔÓÎÓÊÂÌËfl
Í‡Ê‰Ó„Ó ÂÁÓÌ‡ÌÒÌÓ„Ó ‡ÚÓÏ‡ ÒÚ‡ÌÓ‚ËÚÒfl ÌËÊÂ,
˜ÂÏ ‚ ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ (·ÂÁ ÏÓ‰ÛÎflˆËË) ÒÚÛÍÚÛÂ, ÒÎÂ‰Ó-
‚‡ÚÂÎ¸ÌÓ, Û ‡ÚÓÏÌ˚ı Ù‡ÍÚÓÓ‚ ÏÓ„ÛÚ ÔÓfl‚ËÚ¸Òfl
‰ÓÔÓÎÌËÚÂÎ¸Ì˚Â ÚÂÌÁÓÌ˚Â ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ˚. Ç Ì‡-
ÒÚÓfl˘ÂÈ ‡·ÓÚÂ Ï˚ ‡Á‚Ë‚‡ÂÏ ˝ÚÛ Ë‰Â˛ ‰Îfl ÒÎÛ-
˜‡fl ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡. 

ëÂ‰Ë ÒÚÛÍÚÛ ÚËÔ‡ ÏÂÎËÚËÚ‡ ËÒÍÛÒÒÚ‚ÂÌÌ˚È
ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚˚È ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ Ca
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 ÔË‚ÎÂÍ ‚ ÔÓ-
ÒÎÂ‰ÌËÂ „Ó‰˚ ÏÌÓ„Ó ‚ÌËÏ‡ÌËfl ËÁ-Á‡ Ì‡ÎË˜Ëfl ‰Ó-
ÔÓÎÌËÚÂÎ¸Ì˚ı Ò‡ÚÂÎÎËÚÌ˚ı ÂÙÎÂÍÒÓ‚ ‚ ÔÎÓÒÍÓ-
ÒÚË 

 

hk

 

0, Ò‚Ë‰ÂÚÂÎ¸ÒÚ‚Û˛˘Ëı Ó ‰‚ÛÏÂÌÓÈ ÌÂÒÓ‡Á-
ÏÂÌÓ ÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ ([5] Ë
ÔË‚Â‰ÂÌÌ˚Â Ú‡Ï ÒÒ˚ÎÍË). éÒÌÓ‚Ì‡fl ÒÚÛÍÚÛ‡,

ËÏÂ˛˘‡fl Ô. „. , ÒÓÒÚÓËÚ ËÁ Ò‚flÁ‡ÌÌ˚ı
ÏÂÊ‰Û ÒÓ·ÓÈ ÚÂÚ‡˝‰Ó‚ 
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, Ó·‡ÁÛ˛˘Ëı
ÒÎÓË, Ô‡‡ÎÎÂÎ¸Ì˚Â ÔÎÓÒÍÓÒÚË (001). ÅÓÎ¸¯ËÂ
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Í‡ÚËÓÌ˚ Ì‡ıÓ‰flÚÒfl ÏÂÊ‰Û ˝ÚËÏË ÒÎÓflÏË ‚ ÔÓÎÓ-
ÊÂÌËflı 

 

X

 

 Ò ÌÂÂ„ÛÎflÌÓÈ ‚ÓÒ¸ÏÂÌÓÈ ÍÓÓ‰ËÌ‡-
ˆËÂÈ. 

çÂÒÍÓÎ¸ÍÓ ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËÈ ËÒÍÛÒÒÚ‚ÂÌÌÓ„Ó ÍÓ-
·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡ ·˚ÎÓ ÔÂ‰ÔËÌflÚÓ Ò ËÒ-
ÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÒÚÛÍÚÛÌÓ„Ó ‡Ì‡ÎËÁ‡ ÏÓÌÓÍË-
ÒÚ‡ÎÎÓ‚ [6–9], ÏÂÒÒ·‡Û˝Ó‚ÒÍÓÈ ÒÔÂÍÚÓÒÍÓÔËË
[10, 11] Ë ̋ ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ÏËÍÓÒÍÓÔËË [12–14]. îÓ-
ÏËÓ‚‡ÌËÂ ÌÂÒÓ‡ÁÏÂÌÓÈ Ù‡Á˚, ÔÓ-‚Ë‰ËÏÓÏÛ,
ËÏÂÂÚ ıËÏË˜ÂÒÍÛ˛ ÔËÓ‰Û Ë fl‚ÎflÂÚÒfl ÂÁÛÎ¸Ú‡-
ÚÓÏ ÒÚÛÍÚÛÌÓ„Ó ‡ÒÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËfl ÏÂÊ‰Û ÒÎÓÂÏ
ÚÂÚ‡˝‰Ó‚ Ë ÒÎÓÂÏ ÔÓÎË˝‰Ó‚ 

 

X

 

. Ç [15, 16] ÌÂÒÓ-
‡ÁÏÂÌ‡fl ÒÚÛÍÚÛ‡ ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡
·˚Î‡ ÓÔÂ‰ÂÎÂÌ‡ Ò ÔËÏÂÌÂÌËÂÏ ÏÂÚÓ‰‡ ÔflÚËÏÂ-
ÌÓ„Ó ÒÚÛÍÚÛÌÓ„Ó ‡Ì‡ÎËÁ‡. Å˚ÎÓ ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ
ÏÓ‰ÛÎflˆËfl ‰‚ÛÏÂÌ‡fl, ËÏÂÂÚ ÍÎÂÚ˜‡Ú˚È ‚Ë‰ Ë
‚ÂÍÚÓ˚ ÏÓ‰ÛÎflˆËË ‡‚Ì˚ 

 

q

 

1

 

 = 

 

α

 

(

 

a

 

* + 

 

b

 

*) Ë 

 

q

 

2

 

 =
=

 

 

 

α

 

(–

 

a

 

* + 

 

b

 

*), „‰Â 

 

α ≈ 

 

0.2913. ç‡ ÓÒÌÓ‚Â ÔflÚËÏÂ-
ÌÓ„Ó ‡Ì‡ÎËÁ‡ ÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ Ù‡Á˚ ·˚ÎÓ Ò‰ÂÎ‡-
ÌÓ Á‡ÍÎ˛˜ÂÌËÂ, ̃ ÚÓ ÏÓ‰ÛÎflˆËfl fl‚ÎflÂÚÒfl ÂÁÛÎ¸Ú‡-
ÚÓÏ ÒÚ‡ÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÒÏÂ˘ÂÌËfl ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘Ëı
‡ÚÓÏÓ‚ ËÁ Ëı ÒÂ‰ÌËı ÔÓÁËˆËÈ, Ú.Â. ÏÓ‰ÛÎflˆËfl ‚ÓÁ-
ÌËÍ‡ÂÚ ÓÚ ÔÓÁËˆËÓÌÌÓ„Ó, ‡ ÌÂ ÍÓÌˆÂÌÚ‡ˆËÓÌÌÓ„Ó
‡ÁÛÔÓfl‰Ó˜ÂÌËfl. ÇÒÂ Ì‡·Î˛‰‡ÂÏ˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚
·˚ÎË ÔÓËÌ‰ÂÍÒËÓ‚‡Ì˚ Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ ÔflÚË ËÌ‰ÂÍ-
ÒÓ‚ – 
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, ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘Ëı ÔflÚËÏÂÌÓÏÛ ·‡ÁË-
ÒÛ: 
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‚ÂÍÚÓ˚ Ó·‡ÚÌÓÈ Â¯ÂÚÍË ÌÂÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ
ÒÚÛÍÚÛ˚. é‰Ì‡ÍÓ ‚ [15] ·˚ÎË ÓÚÏÂ˜ÂÌ˚ ‰‚Â
ÔÓ·ÎÂÏ˚: Ó‰Ì‡ ÒÓÒÚÓËÚ ‚ ÚÓÏ, ˜ÚÓ ‚ ËÁÏÂÂÌËflı
ÌÂ Ì‡·Î˛‰‡ÎËÒ¸ ‚˚Ò¯ËÂ „‡ÏÓÌËÍË, ‡ ‰Û„‡fl ‚

 

êÖáéçÄçëçÄü êÖçíÉÖçéÇëäÄü ÑàîêÄäñàü 
Ç äéÅÄãúíéÇéå ÄäÖêåÄçàíÖ: íÖéêàü à ùäëèÖêàåÖçí

 

© 2006 „.   ã. ÅËÌ‰Ë, Ç. Ö. ÑÏËÚËÂÌÍÓ*, Ö. ç. é‚˜ËÌÌËÍÓ‚‡**, û. ëÓÂ‰ÊËÏ‡*** 

 

îÎÓÂÌÚËÈÒÍËÈ ÛÌË‚ÂÒËÚÂÚ, àÚ‡ÎËfl
*àÌÒÚËÚÛÚ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙËË êÄç, åÓÒÍ‚‡, êÓÒÒËfl 

E-mail: dmitrien ns.crys.ras.ru 
**åÓÒÍÓ‚ÒÍËÈ „ÓÒÛ‰‡ÒÚ‚ÂÌÌ˚È ÛÌË‚ÂÒËÚÂÚ ËÏ. å.Ç. ãÓÏÓÌÓÒÓ‚‡ ËÏ. å.Ç. ãÓÏÓÌÓÒÓ‚‡, êÓÒÒËfl 

***ìÌË‚ÂÒËÚÂÚ ä˛Ò˛, îÛÍÛÓÍ‡, üÔÓÌËfl 

 

èÓÒÚÛÔËÎa ‚ pÂ‰aÍˆË˛ 06.05.2006 „. 

 

èÓ‚Â‰ÂÌ˚ ‚˚˜ËÒÎÂÌËfl ÒÚÛÍÚÛÌ˚ı Ù‡ÍÚÓÓ‚ ‰Îfl ÂÌÚ„ÂÌÓ‚ÒÍÓÈ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌÓÈ ‰ËÙ‡ÍˆËË ‚·ÎËÁË
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-Í‡fl ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl ÍÓ·‡Î¸Ú‡ ‚ ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚ÓÏ ‡ÍÂÏ‡ÌËÚÂ Ò Û˜ÂÚÓÏ ËÏÂ˛˘ÂÈÒfl ËÌÙÓÏ‡ˆËË Ó Â„Ó ÌÂ-
ÒÓ‡ÁÏÂÌÓÈ ‰‚ÛÏÂÌÓÈ ÏÓ‰ÛÎflˆËË. èÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ ÎÓÍ‡Î¸Ì‡fl ÒËÏÏÂÚËfl ‡ÒÔÓÎÓÊÂÌËfl ‡ÚÓÏÓ‚ ÍÓ-
·‡Î¸Ú‡ ‚ ÌÂÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ ÌÂ ‰ÓÔÛÒÍ‡ÂÚ ̃ ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚ı ÂÙÎÂÍÒÓ‚ ‚ ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸-
ÌÓÏ ÔË·ÎËÊÂÌËË, Ó‰Ì‡ÍÓ Ú‡ÍËÂ ÂÙÎÂÍÒ˚ ‚Ë‰‡ 
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 + 1) ‚ÓÁÏÓÊÌ˚ ÔË Û˜ÂÚÂ ‰ËÔÓÎ¸-Í‚‡‰-
ÛÔÓÎ¸ÌÓ„Ó ‚ÍÎ‡‰‡. ÑÎfl ÌÂÒÓ‡ÁÏÂÌÓ ÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡Ì ÔflÚËÏÂÌ˚È
ÔÓ‰ıÓ‰. èÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ ‚ÓÁÌËÍ‡˛˘ËÂ ËÁ-Á‡ ÒÏÂ˘ÂÌËÈ ‰Ó·‡‚ÍË Í ‡ÌËÁÓÚÓÔÌ˚Ï ÚÂÌÁÓÌ˚Ï ‡ÚÓÏÌ˚Ï
Ù‡ÍÚÓ‡Ï ‰‡˛Ú ‚ÍÎ‡‰ „Î‡‚Ì˚Ï Ó·‡ÁÓÏ ‚ Ò‡ÚÂÎÎËÚ˚ ÔÂ‚Ó„Ó ÔÓfl‰Í‡, ÔË‚Ó‰fl Í ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒ-
Ì˚Ï Ò‡ÚÂÎÎËÚÌ˚Ï ÂÙÎÂÍÒ‡Ï ÚËÔ‡ 
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ÚÓÏ, ˜ÚÓ Ò‚ÂıÂ¯ÂÚÓ˜Ì˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚ ÌÂ ·˚ÎË
ÔËÌflÚ˚ ‚Ó ‚ÌËÏ‡ÌËÂ ÔË ÒÚÛÍÚÛÌÓÏ ‡Ì‡ÎËÁÂ. Ç
ÒÎÛ˜‡Â ÂÒÎË ‚˚Ò¯ËÂ „‡ÏÓÌËÍË Ë Ò‚ÂıÒÚÛÍÚÛ-
Ì˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚ ·Û‰ÛÚ ÔËÌflÚ˚ ‚Ó ‚ÌËÏ‡ÌËÂ, ÌÂÒÓ-
‡ÁÏÂÌ‡fl ÏÓ‰ÛÎflˆËfl ÔÓÚÂ·ÛÂÚ ·ÓÎÂÂ Ú˘‡ÚÂÎ¸-
ÌÓ„Ó ÒÚÛÍÚÛÌÓ„Ó ÓÔËÒ‡ÌËfl. 

ç‡ÒÚÓfl˘‡fl ‡·ÓÚ‡ ËÏÂÂÚ ˆÂÎ¸˛ ‡Á‚ËÚËÂ ÚÂÓ-
ËË ÂÁÓÌ‡ÌÒÌÓÈ ‰ËÙ‡ÍˆËË ‚ ÌÂÒÓ‡ÁÏÂÌ˚ı
ÒÚÛÍÚÛ‡ı Ë ËÁÛ˜ÂÌËÂ ‰ÂÚ‡ÎÂÈ ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ËÌ-
ÚÂÌÒË‚ÌÓÒÚË ‚ Ó·‡ÚÌÓÏ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚Â, ÓÒÓ·ÂÌÌÓ ‚
ÚÂı ÏÂÒÚ‡ı, „‰Â ‰ÓÎÊÌ˚ ·˚Ú¸ ‚˚Ò¯ËÂ „‡ÏÓÌËÍË
Ë Ò‚ÂıÒÚÛÍÚÛÌ˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚. ë ˝ÚÓÈ ˆÂÎ¸˛ Â-
ÁÓÌ‡ÌÒÌ‡fl ‰ËÙ‡ÍˆËfl ÒËÌıÓÚÓÌÌÓ„Ó ËÁÎÛ˜ÂÌËfl
·˚Î‡ ËÁÏÂÂÌ‡ ÔË ˝ÌÂ„ËË ‚·ÎËÁË 

 

K

 

-Í‡fl ÔÓ„ÎÓ-
˘ÂÌËfl ÍÓ·‡Î¸Ú‡. ùÚÓÚ ÏÂÚÓ‰, Í‡Í ËÁ‚ÂÒÚÌÓ, Ó˜ÂÌ¸
˜Û‚ÒÚ‚ËÚÂÎÂÌ Í ÓÍÛÊÂÌË˛ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌÓ„Ó ‡ÚÓÏ‡,
˜ÚÓ ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ÓÔÂ‰ÂÎËÚ¸ Ó˜ÂÌ¸ Ï‡ÎÂÌ¸ÍËÂ ÒÏÂ-
˘ÂÌËfl ‡ÚÓÏÓ‚ ËÁ ‡‚ÌÓ‚ÂÒÌÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl, ‰‡ÊÂ
ÒÏÂ˘ÂÌËfl ËÁ-Á‡ ÚÂÔÎÓ‚Ó„Ó ‰‚ËÊÂÌËfl. ç‡¯Ë ÔÂ‰-
‚‡ËÚÂÎ¸Ì˚Â ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ˚ Ì‡ ËÒÍÛÒÒÚ‚ÂÌÌ˚ı
ÏÓÌÓÍËÒÚ‡ÎÎ‡ı ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡ ‚˚-
fl‚ËÎË ÌÂÍÓÚÓ˚Â ‰ÓÔÓÎÌËÚÂÎ¸Ì˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚ ÔÓ
Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò ÚÂÏ ˜ÚÓ ÓÊË‰‡ÎÓÒ¸. çÂÍÓÚÓ˚Â ËÁ
ÌËı ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ Ó·˙flÒÌÂÌ˚ Í‡Í ÒÎÂ‰ÒÚ‚ËÂ ÚÂÌÁÓ-
Ì˚ı Ò‚ÓÈÒÚ‚ ‡ÚÓÏÌ˚ı Ù‡ÍÚÓÓ‚ ‚·ÎËÁË Í‡fl ÔÓ„Ó-
ÎÓ˘ÂÌËfl. 

 

íÖéêÖíàóÖëäéÖ êÄëëåéíêÖçàÖ 
êÖáéçÄçëçõï êÖîãÖäëéÇ 

Ç åéÑìãàêéÇÄççõï ëíêìäíìêÄï 

 

ê‡ÌÂÂ ·˚ÎÓ ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ [4], ˜ÚÓ ÔË ˝ÌÂ„Ëflı
‚·ÎËÁË Í‡fl ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl ÏÓ„ÛÚ ÔÓfl‚ËÚ¸Òfl Í‡Í ˜Ë-
ÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â „Î‡‚Ì˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚, Ú‡Í Ë ˜ËÒÚÓ
ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â Ò‡ÚÂÎÎËÚ˚. ÑÎfl ‚˚˜ËÒÎÂÌËfl Ëı ËÌ-
‰ÂÍÒÓ‚ Ë ÒÚÛÍÚÛÌ˚ı Ù‡ÍÚÓÓ‚ ·˚Î ÔËÏÂÌÂÌ
ÏÌÓ„ÓÏÂÌ˚È ÔÓ‰ıÓ‰. Ç ̋ ÚÓÏ ‡Á‰ÂÎÂ ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂ-
Ì˚ ‚˚˜ËÒÎÂÌËfl ÚÂÌÁÓÌ˚ı ÒÚÛÍÚÛÌ˚ı Ù‡ÍÚÓ-
Ó‚ ‰Îfl ÔÓÒÚÂÈ¯Â„Ó ÒÎÛ˜‡fl ÒÚ‡ÚË˜ÂÒÍËı ÏÓ‰ÛÎfl-
ˆËÈ ÚËÔ‡ ÒÏÂ˘ÂÌËfl Ë ÔËÏÂÌÂÌËÂ ˝ÚËı ÂÁÛÎ¸Ú‡-
ÚÓ‚ Í ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚ÓÏÛ ‡ÍÂÏ‡ÌËÚÛ. 

Ç·ÎËÁË Í‡Â‚ ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl (ÌÂÔÓÒÂ‰ÒÚ‚ÂÌÌÓ
ÔÂÂ‰ Í‡ÂÏ Ë ‚ Ó·Î‡ÒÚË XANES) ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌ˚
‡ÌËÁÓÚÓÔÌ˚Â Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ ‡ÚÓÏÌ˚ı Ù‡ÍÚÓÓ‚. Ç Ó·-
˘ÂÏ ÒÎÛ˜‡Â ÚÂÌÁÓÌ˚Â Äî ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ Á‡ÔËÒ‡Ì˚
Í‡Í [17]: 

(1)

„‰Â 

 

k

 

 Ë 

 

k

 

' – ‚ÓÎÌÓ‚˚Â ‚ÂÍÚÓ˚ Ô‡‰‡˛˘ÂÈ Ë ‡ÒÒÂ-

flÌÓÈ ‚ÓÎÌ, 

 

f

 

0

 

 – Ó·˚˜Ì˚È ÌÂÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚È Äî, 

Ë  – ÚÂÌÁÓ˚ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ËÂ ‰ËÔÓÎ¸-‰Ë-
ÔÓÎ¸ÌÓÏÛ Ë ‰ËÔÓÎ¸-Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸ÌÓÏÛ ‚ÍÎ‡‰‡Ï ‚
Äî (ÔÓ‚Ò˛‰Û ‚ ˝ÚÓÈ ÒÚ‡Ú¸Â ÔÓ‰‡ÁÛÏÂ‚‡ÂÚÒfl ÒÛÏ-
ÏËÓ‚‡ÌËÂ ÔÓ ÔÓ‚ÚÓfl˛˘ËÏÒfl ÌËÊÌËÏ ËÌ‰ÂÍÒ‡Ï
ÓÚ 1 ‰Ó 3). îËÁË˜ÂÒÍÓÈ ÔË˜ËÌÓÈ ‡ÌËÁÓÚÓÔËË

f jm f 0δjm f jm
dd

i f jmn
dqs

kn' kn–( ) ++ +=

+ i f jmn
dqa

kn' kn+( ) …,+

f jm
dd

f jmn
dq

 

‡ÚÓÏÌÓ„Ó Ù‡ÍÚÓ‡ fl‚ÎflÂÚÒfl ‚ÎËflÌËÂ ÍËÒÚ‡ÎÎË-
˜ÂÒÍËı ÔÓÎÂÈ Ì‡ ‚ÌÂ¯ÌËÂ ̋ ÎÂÍÚÓÌÌ˚Â Ó·ÓÎÓ˜ÍË. 

ÑÎfl Í‡Ê‰Ó„Ó ‡ÚÓÏ‡ Â„Ó Äî ÓÔËÒ˚‚‡ÂÚÒfl ÚÂÌÁÓ-
ÓÏ, ÍÓÚÓ˚È ‰ÓÎÊÂÌ ·˚Ú¸ ËÌ‚‡Ë‡ÌÚÂÌ ÓÚÌÓÒË-
ÚÂÎ¸ÌÓ ÓÔÂ‡ˆËÈ ÒËÏÏÂÚËË ÚÓ˜Â˜ÌÓÈ „ÛÔÔ˚,
ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ÂÈ ÎÓÍ‡Î¸ÌÓÈ ÒËÏÏÂÚËË ‡ÚÓÏÌÓÈ
ÔÓÁËˆËË: 

(2)

„‰Â 

 

r

 

' = (

 

r

 

 – 

 

a

 

g

 

),  – Ï‡ÚËˆ‡ ÔÓ‚ÓÓÚ‡, 

 

a

 

g

 

 –
‚ÂÍÚÓ Ú‡ÌÒÎflˆËÓÌÌÓ„Ó ÒÏÂ˘ÂÌËfl. àÁ-Á‡ ‡ÌËÁÓ-
ÚÓÔËË ‚·ÎËÁË Í‡fl ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl ÏÓ„ÛÚ ÔÓfl‚ËÚ¸Òfl
‰ÓÔÓÎÌËÚÂÎ¸Ì˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚, Á‡ÔÂ˘ÂÌÌ˚Â ‚‰‡ÎË
ÓÚ Í‡fl ÓÔÂ‡ˆËflÏË ÒÍÓÎ¸Áfl˘Ëı ÓÚ‡ÊÂÌËÈ Ë/ËÎË
‚ËÌÚÓ‚˚ı ÔÓ‚ÓÓÚÓ‚ (Ú.Â. ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â Â-
ÙÎÂÍÒ˚) [18]. ÇÔÂ‚˚Â ÓÌË Ì‡·Î˛‰‡ÎËÒ¸ ‚ NaBrO

 

3

 

[19], Ë Ò ÚÂı ÔÓ ÓÌË ·˚ÎË ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡Ì˚ ‚Ó ÏÌÓ„Ëı
ÍËÒÚ‡ÎÎ‡ı [2, 3]. éÌË ÏÓ„ÛÚ Ì‡·Î˛‰‡Ú¸Òfl ‰‡ÊÂ ‚
ÍÛ·Ë˜ÂÒÍËı ÍËÒÚ‡ÎÎ‡ı [2] Ë ËÍÓÒ‡˝‰Ë˜ÂÒÍËı
Í‚‡ÁËÍËÒÚ‡ÎÎ‡ı [21], ÌÂÒÏÓÚfl Ì‡ Ëı ‚˚ÒÓÍÛ˛
ÒËÏÏÂÚË˛. é·˚˜ÌÓ ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸Ì˚È ‚ÍÎ‡‰ Ò‡-
Ï˚È ·ÓÎ¸¯ÓÈ. é‰Ì‡ÍÓ ËÌÓ„‰‡ Ú‡ÍËÂ ÂÙÎÂÍÒ˚
ÓÒÚ‡˛ÚÒfl Á‡ÔÂ˘ÂÌÌ˚ÏË ‚ ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸ÌÓÏ
ÔË·ÎËÊÂÌËË, Ì‡ÔËÏÂ ÂÒÎË ÎÓÍ‡Î¸Ì‡fl ÒËÏÏÂÚ-
Ëfl ÍÛ·Ë˜ÂÒÍ‡fl ËÎË ÍÓ„‰‡ ‚ÒÂ Äî ‚ ˝ÚÓÏ ÔË·ÎË-
ÊÂÌËË Ó‰ËÌ‡ÍÓ‚˚. íÓ„‰‡ Ú‡ÍËÂ ÂÙÎÂÍÒ˚ ÏÓ„ÛÚ
ÔÓfl‚ËÚ¸Òfl ·Î‡„Ó‰‡fl ‰ËÔÓÎ¸-Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸ÌÓÏÛ Ë
Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸-Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸ÌÓÏÛ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Ï ˜ÎÂ-
Ì‡Ï [22, 23]. 

óËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚ ÏÓ„ÛÚ Ú‡ÍÊÂ
‚ÓÁ·ÛÊ‰‡Ú¸Òfl ·Î‡„Ó‰‡fl ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸ÌÓÏÛ
‚ÍÎ‡‰Û ‚ÓÁÌËÍ‡˛˘ÂÏÛ ËÁ-Á‡ ‡ÚÓÏÌ˚ı ÒÏÂ˘ÂÌËÈ,
‚˚Á‚‡ÌÌ˚ı ÚÂÔÎÓ‚˚ÏË ÍÓÎÂ·‡ÌËflÏË, ÚÓ˜Â˜Ì˚ÏË
‰ÂÙÂÍÚ‡ÏË [24] Ë ÌÂÒÓ‡ÁÏÂÌ˚ÏË ÏÓ‰ÛÎflˆËflÏË
[4]. Ç˚ÒÓÍ‡fl ˜Û‚ÒÚ‚ËÚÂÎ¸ÌÓÒÚ¸ ÚÂÌÁÓÌ˚ı Äî Í
‡ÚÓÏÌ˚Ï ÒÏÂ˘ÂÌËflÏ ÔÓ‰Ú‚ÂÊ‰‡ÂÚÒfl ÒËÎ¸Ì˚Ï
Û‚ÂÎË˜ÂÌËÂÏ ËÌÚÂÌÒË‚ÌÓÒÚË ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚ı
ÂÙÎÂÍÒÓ‚ ‚ Ge [25, 26] Ë ZnO [27], Ò‚flÁ‡ÌÌ˚Ï Ò
‚ÍÎ‡‰ÓÏ ÓÚ ÚÂÔÎÓ‚˚ı ÍÓÎÂ·‡ÌËÈ. Ç ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ
Ï˚ ÒÍÓÌˆÂÌÚËÛÂÏÒfl Ì‡ ‡ÒÒÏÓÚÂÌËË ÂÁÓÌ‡ÌÒ-
Ì˚ı ÂÙÎÂÍÒÓ‚ ‚ ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚ÓÏ ‡ÍÂÏ‡ÌËÚÂ Ë
ÔÂ‰ÎÓÊËÏ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÓÂ Ó·˙flÒÌÂÌËÂ Ëı ÔÓfl‚ÎÂ-
ÌË˛. 

ê‡ÌÂÂ ·˚ÎÓ ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ ÒÎÂ‰Û˛˘ÂÂ ‡ÁÎÓ-
ÊÂÌËÂ ÚÂÌÁÓÌÓ„Ó Äî ÔÓ ÒÚÂÔÂÌflÏ ÒÏÂ˘ÂÌËÈ 

 

u

 

: 

(3)

Ì‡ıÓ‰ËÚÒfl ‚ ıÓÓ¯ÂÏ ÒÓ„Î‡ÒËË Ò Ì‡·Î˛‰‡ÂÏ˚ÏË
ÂÙÎÂÍÒ‡ÏË ‚˚Á‚‡ÌÌ˚ÏË ÚÂÔÎÓ‚˚ÏË ÍÓÎÂ·‡ÌËfl-

ÏË [25–27]. Ç ‚˚‡ÊÂÌËË (3)  – ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚È
ÚÂÌÁÓÌ˚È Äî 

 

s

 

-„Ó ‡ÚÓÏ‡ ‚ ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ (ÌÂÏÓ‰ÛÎË-

Ó‚‡ÌÌÓÈ) ÒÚÛÍÚÛÂ,  – ÔÂ‚‡fl ÔÓËÁ‚Ó‰Ì‡fl
ÓÚ ÚÂÌÁÓÌÓ„Ó Äî 

 

s

 

-„Ó ‡ÚÓÏ‡ ÔÓ ÒÏÂ˘ÂÌËflÏ 

 

µ

 

-„Ó
‡ÚÓÏ‡ ‚ ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸ÌÓÏ ÔË·ÎËÊÂÌËË. àÌ‰ÂÍÒ

f̂ r( ) R̂g f̂ r'( )R̂g
1–
,=

R̂g
1–

R̂g

f ij
s

f 0δij f ij
0s

f ijk
µs

uk µ( ) …,+
µ 0=

N

∑+ +=

f ij
0s

f ijk
µs
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µ 

 

= 0 ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÛÂÚ ÒÏÂ˘ÂÌËflÏ Ò‡ÏÓ„Ó 

 

s-„Ó ÂÁÓ-
Ì‡ÌÒÌÓ„Ó ‡ÚÓÏ‡. 

èÓÁËˆËË ‡ÚÓÏÓ‚ ‚ ‚ÓÎÌÂ ÏÓ‰ÛÎflˆËË ÔÂ‰ÒÚ‡‚-
Îfl˛ÚÒfl Í‡Í [28–31] 

(4)

„‰Â us – ÒÏÂ˘ÂÌËÂ s-„Ó ‡ÚÓÏ‡ ËÁ Â„Ó ÔÓÎÓÊÂÌËfl 
‚ ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ, n = na ÓÔËÒ˚‚‡ÂÚ Ú‡ÌÒÎfl-
ˆËÓÌÌÓÂ ÒÏÂ˘ÂÌËÂ, a – Ó‰ËÌ ËÁ ÔÂËÓ‰Ó‚ Â¯ÂÚÍË.
ëÏÂ˘ÂÌËÂ us ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ Á‡ÔËÒ‡ÌÓ Í‡Í (‰Îfl ÔÓ-
ÒÚÓÚ˚ Ï˚ ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡ÂÏ Ó‰ÌÓÏÂÌÛ˛ ÏÓ‰ÛÎfl-
ˆË˛) 

(5)

„‰Â  = q(  + n) + t, q – ‚ÓÎÌÓ‚ÓÈ ‚ÂÍÚÓ ÏÓ‰ÛÎfl-

ˆËË, p – ÌÓÏÂ „‡ÏÓÌËÍË,  Ë  – ‡ÏÔÎËÚÛ‰˚
„‡ÏÓÌËÍ, t – Ó·˘‡fl Ù‡Á‡ ÏÓ‰ÛÎflˆËÓÌÌÓÈ ‚ÓÎÌ˚.
í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ Î˛·ÓÈ ÂÙÎÂÍÒ ÓÔËÒ˚‚‡ÂÚÒfl ˜Â-
Ú˚¸Ïfl ËÌ‰ÂÍÒ‡ÏË: H = h1a* + h2b* + h3c* + h4q. 

ÑÎfl ÚÓ„Ó ˜ÚÓ·˚ ‚˚˜ËÒÎËÚ¸ ÒÚÛÍÚÛÌ˚È Ù‡Í-
ÚÓ ÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚, Ì‡‰Ó ÛÒÂ‰ÌËÚ¸
Â„Ó ÔÓ Ù‡ÁÓ‚ÓÈ ÔÂÂÏÂÌÌÓÈ (ËÎË ÔÓ “ÒÚÛÌÂ” ‚ „Ë-
ÔÂÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚Â). ìÒÂ‰ÌÂÌËÂ ‰‡ÂÚ ÒÎÂ‰Û˛˘ÂÂ
‚˚‡ÊÂÌËÂ ‰Îfl Ó‰ÌÓÏÂÌÓÈ ÏÓ‰ÛÎflˆËË: 

(6)

ÍÓÚÓÓÂ ÓÚÎË˜‡ÂÚÒfl ÓÚ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘Â„Ó ‚˚‡-
ÊÂÌËfl ‚ [28] Ì‡ÎË˜ËÂÏ ÚÂÌÁÓÌ˚ı Ò‚ÓÈÒÚ‚ Û Fjk Ë

. ê‡ÒÒÏÓÚËÏ ‚Ì‡˜‡ÎÂ ÔÓÒÚÛ˛ ÒËÌÛÒÓË‰‡Î¸-
ÌÛ˛ ÏÓ‰ÛÎflˆË˛, Ú.Â. ÔÂ‰ÔÓÎÓÊËÏ, ˜ÚÓ ÚÓÎ¸ÍÓ

Ó‰ËÌ ÍÓ˝ÙÙËˆËÂÌÚ ‚ (5) ÓÚÎË˜ÂÌ ÓÚ ÌÛÎfl:  ≠ 0.
èÂ‰ÔÓÎÓÊËÏ Ú‡ÍÊÂ Ì‡ÎË˜ËÂ ‰Ó·‡‚Ó˜ÌÓ„Ó Ù‡ÁÓ-
‚Ó„Ó Ò‰‚Ë„‡, ÍÓÚÓ˚È ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ‚˚Á‚‡Ì ÓÔÂ‡-
ˆËÂÈ ÒÛÔÂÒËÏÏÂÚËË ÒÓ‰ÂÊ‡˘ÂÈ ‰Ó·ÌÛ˛

Ú‡ÌÒÎflˆË˛, Ú‡Í ˜ÚÓ  = sin(2π  – αs). 

Ç ‚˚‡ÊÂÌËË (3) ‰‚‡ ˜ÎÂÌ‡ ÌÂÁ‡‚ËÒËÏ˚ ÓÚ ÒÏÂ-
˘ÂÌËÈ, ÌÓ ÚÂÚËÈ Á‡‚ËÒËÚ ÓÚ ÌËı. óÚÓ·˚ ‚˚˜ËÒ-
ÎËÚ¸ Â„Ó ‚ÍÎ‡‰ ‚ ‡ÏÔÎËÚÛ‰Û ‡ÒÒÂflÌËfl, ÔÂ‰ÔÓÎÓ-
ÊËÏ, ˜ÚÓ ÓÌ Á‡‚ËÒËÚ ÚÓÎ¸ÍÓ ÓÚ ÒÏÂ˘ÂÌËfl Ò‡ÏÓ„Ó
ÂÁÓÌ‡ÌÒÌÓ„Ó ‡ÚÓÏ‡. íÓ„‰‡ ÚÂÚËÈ ˜ÎÂÌ ‚ (3) ‡-
‚ÂÌ 

(7)
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s

Bk
1

uk
s
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s
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f jkl
s

ul
s
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s

2πx4 α s–( )  =sin=

=  
1
2
---i f jkl

s
Bl

s
2πix4 iα s–( )exp 2πix4– iα s+( )exp–( ).

èËÌËÏ‡fl ‚Ó ‚ÌËÏ‡ÌËÂ ‚ÒÂ ˜ÎÂÌ˚ ‚ ÚÂÌÁÓÌÓÏ
Äî Ë ÔÓ‰ÒÚ‡‚Îflfl ‚˚‡ÊÂÌËfl (5) Ë (4) ‚ (3), ÔÓÎÛ-
˜‡ÂÏ ÒÎÂ‰Û˛˘ÂÂ ‚˚‡ÊÂÌËÂ ‰Îfl ÒÚÛÍÚÛÌÓ„Ó
Ù‡ÍÚÓ‡: 

(8)

ê‡ÒÒÏÓÚËÏ „Î‡‚Ì˚È ÂÙÎÂÍÒ Ò h4 = 0: 

(9)

àÒÔÓÎ¸ÁÛfl ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËÂ ÙÛÌÍˆËÈ ÅÂÒÒÂÎfl ‚ ‚Ë-

‰Â J0(z) ~ 1 –  + …, J±1(z) ~ ±z + … Ë ÔÂÌÂ·Â„‡fl

˜ÎÂÌ‡ÏË ‚˚Ò¯Ëı ÔÓfl‰ÍÓ‚, ÔÓÎÛ˜‡ÂÏ: 

(10)

ÇË‰ÌÓ, ˜ÚÓ ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â „Î‡‚Ì˚Â ÂÙÎÂÍ-
Ò˚, ÍÓÚÓ˚Â ÏÓ„ÎË ·˚ ÔÓfl‚ËÚ¸Òfl ËÁ-Á‡ ÚÂÌÁÓÌ˚ı

Ò‚ÓÈÒÚ‚ , ÒÓ‚Ô‡‰‡˛Ú Ò ÂÙÎÂÍÒ‡ÏË ‚ ÌÂÏÓ‰ÛÎË-
Ó‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ. íÂÚËÈ ˜ÎÂÌ ‚ ‚˚‡ÊÂÌËË
(3) ÚÓÊÂ ÏÓÊÂÚ ‰‡‚‡Ú¸ ‚ÍÎ‡‰ ‚ „Î‡‚Ì˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚,
ÌÓ ÓÌ Á‡‚ËÒËÚ ÓÚ Í‚‡‰‡Ú‡ ‡ÏÔÎËÚÛ‰˚ ‚ÓÎÌ˚ ÒÏÂ-
˘ÂÌËÈ. 

ÑÎfl Ò‡ÚÂÎÎËÚÓ‚ ÔÂ‚Ó„Ó ÔÓfl‰Í‡ ÔÓÎÛ˜‡ÂÏ: 

(11)

èÂÌÂ·Â„‡fl ˜ÎÂÌ‡ÏË ÒÓ ‚ÚÓÓÈ Ë ·ÓÎÂÂ ‚˚ÒÓÍË-
ÏË ÒÚÂÔÂÌflÏË ‡ÏÔÎËÚÛ‰˚ ‚ÓÎÌ˚ ÒÏÂ˘ÂÌËfl, ÔÓÎÛ-
˜‡ÂÏ: 

(12)
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ÅËÌ‰Ë Ë ‰.

ÇË‰ÌÓ, ̃ ÚÓ ‚ÒÂ ̃ ÎÂÌ˚ Á‡‚ËÒflÚ ÓÚ  ÎËÌÂÈÌÓ. ëÎÂ-
‰Ó‚‡ÚÂÎ¸ÌÓ, ‚ ˝ÚÓÏ ÒÎÛ˜‡Â ÚÂÚËÈ ˜ÎÂÌ ‚ ‚˚‡ÊÂ-
ÌËË (3) ÏÓÊÂÚ ‰‡Ú¸ ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌ˚È ‚ÍÎ‡‰ ‚ ÂÁÓ-
Ì‡ÌcÌÓÂ ‡ÒÒÂflÌËÂ. 

í‡ÍÓÈ ÔÓ‰ıÓ‰ ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ, ‚ ÔËÌˆËÔÂ, ÔÓÎÛ˜ËÚ¸
ÒÚÛÍÚÛÌ˚È Ù‡ÍÚÓ, Ú‡Í Í‡Í ÍÓ˝ÙÙËˆËÂÌÚ˚ ‚
‚˚‡ÊÂÌËË (3) ‰Îfl ÚÂÌÁÓÌÓ„Ó Äî ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸
‚˚˜ËÒÎÂÌ˚ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÒÛ˘ÂÒÚ‚Û˛˘Ëı
ÔÓ„‡ÏÏ, Ì‡ÔËÏÂ FDMNES [32]. óÚÓ·˚ ÔËÏÂ-
ÌËÚ¸ ÔÓ‰Ó·Ì˚È ÔÓ‰ıÓ‰ Í ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Ï Â-
ÁÛÎ¸Ú‡Ú‡Ï ‰Îfl ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡, ‚˚‡-
ÊÂÌËfl ‰Îfl ÒÚÛÍÚÛÌÓ„Ó Ù‡ÍÚÓ‡ ‰ÓÎÊÌ˚ ·˚Ú¸
ËÁÏÂÌÂÌ˚ Ò Û˜ÂÚÓÏ ‰‚ÛÏÂÌÓÈ ÏÓ‰ÛÎflˆËË. 

èüíàåÖêçéÖ êÄëëåéíêÖçàÖ 
êÖîãÖäëéÇ ÇÅãàáà äêÄü 

èéÉãéôÖçàü Ç äéÅÄãúíéÇéå 
ÄäÖêåÄçàíÖ 

óËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚ ‚ ÌÂÏÓ‰ÛÎËÓ-
‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ. åÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌ‡fl ÒÚÛÍÚÛ‡
ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡ ·˚Î‡ ÓÔÂ‰ÂÎÂÌ‡ ÂÌÚ-
„ÂÌ‰ËÙ‡ÍˆËÓÌÌ˚Ï ÏÂÚÓ‰ÓÏ ‚ [15]. çÂÒÓ‡ÁÏÂ-
Ì˚Â ÏÓ‰ÛÎflˆËË ÒÏÂ˘ÂÌËfl ÓÔËÒ˚‚‡˛ÚÒfl ‰‚ÛÏfl
‚ÓÎÌÓ‚˚ÏË ‚ÂÍÚÓ‡ÏË q1 = 0.2913(a* + b*), q2 =
= 0.2913(–a* + b*). 

çÂÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌ‡fl ÒÚÛÍÚÛ‡ ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó

‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡ Ó·Î‡‰‡ÂÚ Ô. „. . Ñ‚‡ ‡ÚÓÏ‡
ÍÓ·‡Î¸Ú‡ Ò‚flÁ‡Ì˚ ÓÔÂ‡ˆËÂÈ ÒÍÓÎ¸Áfl˘Â„Ó ÓÚ‡-
ÊÂÌËfl σdb Ë Ì‡ıÓ‰flÚÒfl ‚ ÔÓÁËˆËflı 2(a) Ò ÎÓÍ‡Î¸ÌÓÈ

ÒËÏÏÂÚËÂÈ  Ë ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú‡ÏË (000) Ë . ê‡Ò-

ÒÏÓÚËÏ ÒÌ‡˜‡Î‡ ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚ ‚
˝ÚÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ. Ç ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸ÌÓÏ ÔË·ÎËÊÂ-
ÌËË ÚÂÌÁÓ˚ Äî ‰Îfl ‰‚Ûı ‡ÚÓÏÓ‚ ÍÓ·‡Î¸Ú‡ ‚ ˝ÎÂ-
ÏÂÌÚ‡ÌÓÈ fl˜ÂÈÍÂ Ó‰ËÌ‡ÍÓ‚˚: 

(13)

ùÚÓ ÓÁÌ‡˜‡ÂÚ, ˜ÚÓ ‚ ˝ÚÓÏ ÔË·ÎËÊÂÌËË ˜ËÒÚÓ Â-
ÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚ ÓÚÒÛÚÒÚ‚Û˛Ú. é‰Ì‡ÍÓ ÓÌË
ÒÚ‡ÌÓ‚flÚÒfl ‡ÁÂ¯ÂÌÌ˚ÏË ‚ ‰ËÔÓÎ¸-Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸-
ÌÓÏ ÔË·ÎËÊÂÌËË, ÍÓÚÓÓÂ Ò ÙËÁË˜ÂÒÍÓÈ ÚÓ˜ÍË
ÁÂÌËfl ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÛÂÚ p-d-„Ë·Ë‰ËÁ‡ˆËË ‡ÚÓÏÌ˚ı

˝ÎÂÍÚÓÌÓ‚. íÓ˜Â˜Ì‡fl „ÛÔÔ‡  ÔÓÁËˆËÈ ÍÓ·‡Î¸-
Ú‡ ‡ÁÂ¯‡ÂÚ ˜ÂÚ˚Â ÌÂÁ‡‚ËÒËÏ˚Â ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ˚
‰ËÔÓÎ¸-Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸ÌÓ„Ó ÒËÏÏÂÚË˜ÌÓ„Ó ÚÂÌÁÓ‡:

 = –  = f1,  =  = f2,  = –  = f3,

 = f4. í‡Í Í‡Í ‰‚‡ ‡ÚÓÏ‡ ÍÓ·‡Î¸Ú‡ Ò‚flÁ‡Ì˚
ÔÎÓÒÍÓÒÚ¸˛ ÒÍÓÎ¸Áfl˘Â„Ó ÓÚ‡ÊÂÌËfl, ÍÓÚÓ‡fl ÏÂ-
ÌflÂÚ ÏÂÒÚ‡ÏË x Ë y, ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ËÂ ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ˚

Bl
s

P421m
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f yyz
1

f xzy
1
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1

f xzx
1

f yzy
1

f zzz
1

ÚÂÌÁÓ‡ Äî ‰Îfl ‚ÚÓÓ„Ó ‡ÚÓÏ‡ ‡‚Ì˚  = –  =

= –f1,  =  = f2,  = –  = –f3,  = f4. í‡-
ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ‚ ‰ËÔÓÎ¸-Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸ÌÓÏ ÔË·ÎËÊÂ-
ÌËË ÒÚÛÍÚÛÌ˚È Ù‡ÍÚÓ ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚ı Â-
ÙÎÂÍÒÓ‚ ‰‡ÂÚÒfl ‚˚‡ÊÂÌËÂÏ 

(14)

ÑÎfl ÚÓ˜Â˜ÌÓÈ „ÛÔÔ˚  ÚÂÌÁÓ ˜ÂÚ‚ÂÚÓ„Ó ‡Ì„‡
ËÏÂÂÚ ÒÂÏ¸ ÌÂÁ‡‚ËÒËÏ˚ı ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ, ÌÓ ÓÌË ÌÂ ËÁ-
ÏÂÌfl˛ÚÒfl ÔÓ‰ ‰ÂÈÒÚ‚ËÂÏ ÓÔÂ‡ˆËË ÒÍÓÎ¸Áfl˘Â„Ó
ÓÚ‡ÊÂÌËfl, Ú‡Í ˜ÚÓ Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸-Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸Ì˚È
‚ÍÎ‡‰ ÓÚÒÛÚÒÚ‚ÛÂÚ. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, Ï˚ ÏÓÊÂÏ
ÓÊË‰‡Ú¸ ‚·ÎËÁË K-Í‡fl ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl ÍÓ·‡Î¸Ú‡ ÒÛ-
˘ÂÒÚ‚Ó‚‡ÌËfl ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚ı ÂÙÎÂÍÒÓ‚ ‚Ë‰‡
h00 (h = 2n + 1), 0k0 (k = 2n + 1) Ë hhl (h = 2n + 1),
‚ÓÁÌËÍ‡˛˘Ëı ËÒÍÎ˛˜ËÚÂÎ¸ÌÓ ËÁ-Á‡ ‰ËÔÓÎ¸-Í‚‡‰-
ÛÔÓÎ¸ÌÓ„Ó ‚ÍÎ‡‰‡. 

óËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚ ‚ ÌÂÒÓ‡ÁÏÂÌÓ
ÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ Ù‡ÁÂ. Ç [15] ·˚ÎÓ ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ
ÌÂÒÓ‡ÁÏÂÌÓ ÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌ‡fl Ù‡Á‡ ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó-

„Ó ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡ ËÏÂÂÚ ÒËÏÏÂÚË˛ . ùÚ‡
Ò‚ÂıÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌ‡fl „ÛÔÔ‡ ËÏÂÂÚ „ÂÌÂ‡ÚÓ˚

(  | 0, 0, 0, 0, 0) Ë  , , 0, , , ÍÓÚÓ˚Â

‰‡˛Ú ÒÎÂ‰Û˛˘ËÂ ÛÒÎÓ‚Ëfl Ì‡ ‡ÁÂ¯ÂÌÌ˚Â Â-
ÙÎÂÍÒ˚: hhlm0 (m = 2n); h00m  (h = 2n). Ç [15] ‡Ï-
ÔÎËÚÛ‰˚ ÏÓ‰ÛÎflˆËÈ ·˚ÎË ‚˚˜ËÒÎÂÌ˚ ‰Îfl ‚ÒÂı ÚË-
ÔÓ‚ ‡ÚÓÏÓ‚, Ú‡ÍÊÂ Í‡Í Ë Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË ÏÂÊ‡ÚÓÏ-
Ì˚ı ‡ÒÒÚÓflÌËÈ ÓÚ ÔÂÂÏÂÌÌ˚ı t Ë s ‚
„ËÔÂÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚Â. çÂÒÓ‡ÁÏÂÌ˚Â ÏÓ‰ÛÎflˆËË
ÒÚÛÍÚÛ˚ ÔËÔËÒ˚‚‡˛ÚÒfl „Î‡‚Ì˚Ï Ó·‡ÁÓÏ ÔÓ-
‚ÓÓÚ‡Ï Ë ‰ÂÙÓÏ‡ˆËflÏ ÚÂÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍËı Â‰ËÌËˆ
‚ ÒÎÓflı, ÒÓÔÓ‚ÓÊ‰‡˛˘ËÏÒfl ÒËÎ¸Ì˚Ï ËÁÏÂÌÂÌË-
ÂÏ ‰ÎËÌ˚ Ò‚flÁÂÈ Ca–O Ë ËÁÏÂÌÂÌËÂÏ ÍÓÓ‰ËÌ‡ˆË-
ÓÌÌÓ„Ó ˜ËÒÎ‡ Ca ÓÚ ¯ÂÒÚË ‰Ó ‚ÓÒ¸ÏË. ê‡ÒÒÚÓflÌËfl
Co–O ËÁÏÂÌfl˛ÚÒfl ÏÂÌ¸¯Â. íÂÏ ÌÂ ÏÂÌÂÂ ËÁ-Á‡ ÚÓ-
„Ó ˜ÚÓ ‚ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌÓÂ ‡ÒÒÂflÌËÂ ‚Ó‚ÎÂ˜ÂÌ ÌÂÍÓÚÓ-
˚È ‡ÚÓÏÌ˚È ÍÎ‡ÒÚÂ ÓÍÛÊ‡˛˘ËÈ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚È
‡ÚÓÏ, Ì‡ ÚÂÌÁÓ˚ Äî ‡ÚÓÏÓ‚ ÍÓ·‡Î¸Ú‡ ÒÛ˘Â-
ÒÚ‚ÂÌÌÓ ‚ÎËfl˛Ú ÒÏÂ˘ÂÌËfl ‡ÚÓÏÓ‚ ‚ÌÛÚË ÌÂ-
ÒÍÓÎ¸ÍËı ÍÓÓ‰ËÌ‡ˆËÓÌÌ˚ı ÒÙÂ. Ç‡ÊÌÓ, ˜ÚÓ ‚
ÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌ˚ı ÍËÒÚ‡ÎÎ‡ı Í‡Í Ò‡Ï ÂÁÓÌ‡ÌÒ-
Ì˚È ‡ÚÓÏ, Ú‡Í Ë Â„Ó ÒÓÒÂ‰Ë ÏÓ„ÛÚ ÒÏÂ˘‡Ú¸Òfl ËÁ ÔÓ-
ÎÓÊÂÌËÈ Ò ·ÓÎÂÂ ‚˚ÒÓÍÓÈ ÒËÏÏÂÚËÈ ‚ ÔÓÎÓÊÂ-
ÌËfl Ò ·ÓÎÂÂ ÌËÁÍÓÈ ÒËÏÏÂÚËÂÈ. ëÎÂ‰Ó‚‡ÚÂÎ¸ÌÓ,
ÚÂÌÁÓ˚ Äî ÏÓ„ÛÚ ËÁÏÂÌËÚ¸ Ò‚Ó˛ ‡ÌËÁÓÚÓÔË˛
ÔÓ Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò ÌÂÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÓÈ. Ç
ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚ÓÏ ‡ÍÂÏ‡ÌËÚÂ ÎÓÍ‡Î¸Ì‡fl ÒËÏÏÂÚËfl
Í‡Ê‰Ó„Ó ÂÁÓÌ‡ÌÒÌÓ„Ó ‡ÚÓÏ‡ ÒÚ‡ÌÓ‚ËÚÒfl ‰ÂÈÒÚ‚Ë-

ÚÂÎ¸ÌÓ ÌËÊÂ ̃ ÂÏ  ·Î‡„Ó‰‡fl ÏÓ‰ÛÎflˆËflÏ; ÔÓ˝ÚÓ-
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ÏÛ ÌÂ‰Ë‡„ÓÌ‡Î¸Ì˚Â ˝ÎÂÏÂÌÚ˚ ÚÂÌÁÓ‡ ÏÓ„ÛÚ ÔÓ-

fl‚ËÚ¸Òfl ‰‡ÊÂ ‚ ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸ÌÓÏ ˜ÎÂÌÂ . 

Ç [15] ÓÔÂ‰ÂÎÂÌ˚ ËÁÏÂÌÂÌËfl Ò‚flÁÂÈ Co–O ÔË
‡ÁÎË˜Ì˚ı ÁÌ‡˜ÂÌËflı t Ë s. èË ÙËÍÒËÓ‚‡ÌÌ˚ı t
Ë s ‡ÒÒÚÓflÌËfl ÏÂÊ‰Û Co Ë O ‚ ·‡ÁÓ‚ÓÈ ÔÎÓÒÍÓÒÚË
ÌÂ ‡‚Ì˚ ÏÂÊ‰Û ÒÓ·ÓÈ. å‡ÍÒËÏ‡Î¸ÌÓÂ ‡ÁÎË˜ËÂ
˝ÚËı ‡ÒÒÚÓflÌËÈ ÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚÒfl ~0.02 Å, ‡ ÏËÌË-
Ï‡Î¸ÌÓÂ ~0.01 Å, ÌÓ ‡ÒÒÚÓflÌËfl Ca–O Ë Si–O ÏÂÌfl-
˛ÚÒfl Â˘Â ÒËÎ¸ÌÂÂ. èÓ˝ÚÓÏÛ ÚÂÌÁÓ˚ Äî ÚÓÊÂ
ÏÂÌfl˛ÚÒfl Ò ËÁÏÂÌÂÌËÂÏ t Ë s Ë ÏÓ„ÛÚ Ó·ÂÒÔÂ˜ËÚ¸
‚ÓÁÌËÍÌÓ‚ÂÌËÂ ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚ı ÂÙÎÂÍÒÓ‚.
ÑÎfl Ò‡‚ÌÂÌËfl, ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÂ „ÂÏ‡ÌËfl ÍÓÎÂ·‡ÌËfl
‡ÚÓÏÓ‚ ÔË ÌÛÎÂ‚ÓÈ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÂ Ò ‡ÏÔÎËÚÛ‰ÓÈ
ÔËÏÂÌÓ 3% ÓÚ ÔÂËÓ‰‡ Â¯ÂÚÍË Ó·ÂÒÔÂ˜Ë‚‡˛Ú
Ì‡·Î˛‰‡ÂÏÛ˛ ËÌÚÂÌÒË‚ÌÓÒÚ¸ ‚˚Á‚‡ÌÌ˚ı ÍÓÎÂ·‡-
ÌËflÏË ÂÙÎÂÍÒÓ‚. 

çËÊÂ ËÒÔÓÎ¸ÁÛÂÚÒfl ÙÂÌÓÏÂÌÓÎÓ„Ë˜ÂÒÍËÈ ÔÓ‰-
ıÓ‰, ÓÔËÒ˚‚‡˛˘ËÈ ÔÓfl‚ÎÂÌËÂ Í‡Í ˜ËÒÚÓ ÂÁÓ-
Ì‡ÌÒÌ˚ı „Î‡‚Ì˚ı ÂÙÎÂÍÒÓ‚, Ú‡Í Ë Ò‡ÚÂÎÎËÚÓ‚.
ëÓ„Î‡ÒÌÓ [4] ÍÓÌÒÚÛËÛÂÏ ÔflÚËÏÂÌ˚Â ÚÂÌÁÓ˚,
ÓÔËÒ˚‚‡˛˘ËÂ ÚÂÌÁÓ˚ Äî Ë ÒÚÛÍÚÛÌ˚ı Ù‡Í-
ÚÓÓ‚ ‚ „ËÔÂÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚Â. ÑÎfl ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó
‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡ ÓÌË ‰ÓÎÊÌ˚ ·˚Ú¸ ËÌ‚‡Ë‡ÌÚÌ˚ ÓÚÌÓ-
ÒËÚÂÎ¸ÌÓ ÔÂÓ·‡ÁÓ‚‡ÌËÈ Ò‚ÂıÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌ-

ÌÓÈ „ÛÔÔ˚ . 

éÔÂ‡ˆËfl ÒËÏÏÂÚËË (  | 0, 0, 0, 0, 0) ÒÓÓÚ‚ÂÚ-
ÒÚ‚ÛÂÚ ÔÂÓ·‡ÁÓ‚‡ÌË˛ x  –y, y  x, z  –z,
t  s, s  –t (Ï˚ ÔËÌËÏ‡ÂÏ ‚Ó ‚ÌËÏ‡ÌËÂ, ˜ÚÓ
q1  q2, q2  –q1). í‡Í Í‡Í ˝Ú‡ ÓÔÂ‡ˆËfl ÌÂ ÒÓ-
‰ÂÊËÚ ÌËÍ‡ÍÓÈ Ú‡ÌÒÎflˆËË, ÚÂÌÁÓÌ˚È Äî ‰ÓÎ-
ÊÂÌ ·˚Ú¸ ËÌ‚‡Ë‡ÌÚÂÌ ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸ÌÓ ÌÂÂ, ˜ÚÓ
ÔË‚Ó‰ËÚ Í ÒÎÂ‰Û˛˘ËÏ Ó„‡ÌË˜ÂÌËflÏ Ì‡ ÚÂÌÁÓ-
Ì˚Â ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ˚: 

(15)

„‰Â  – ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ˚ ÚÂÌÁÓ‡ ‚ÚÓÓ„Ó ‡Ì„‡ ‚ Ôfl-
ÚËÏÂÌÓÏ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚Â. 

èËÌËÏ‡fl ‚Ó ‚ÌËÏ‡ÌËÂ, ˜ÚÓ ‰‚‡ ‡ÚÓÏ‡ ÍÓ·‡Î¸-
Ú‡ Ò‚flÁ‡Ì˚ ÓÔÂ‡ˆËÂÈ ÒÍÓÎ¸Áfl˘Â„Ó ÓÚ‡ÊÂÌËfl

 , , 0, , , Ú.Â. x  y + , y  x + ,

z  z, t  t + , s  –s + , ÔÓÎÛ˜‡ÂÏ ÒÎÂ‰Û-

˛˘ÂÂ ‚˚‡ÊÂÌËÂ ‰Îfl ÚÂÌÁÓÌÓ„Ó ÒÚÛÍÚÛÌÓ„Ó

Ù‡ÍÚÓ‡  (hhlm0, m = 2n + 1) ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚ı
Ò‡ÚÂÎÎËÚÓ‚: 

f ij
dd

Pp4mg

P421m

S4
+

f̂̃ 1

f̃ 11 0 0 f̃ 14 f̃ 24

0 f̃ 11 0 f̃ 24 f̃ 14–

0 0 f̃ 33 0 0

f̃ 14 f̃ 24 0 f̃ 44 0

f̃ 24 f̃ 14– 0 0 f̃ 44 
 
 
 
 
 
 
 
 

,=

f̃ ij

σdb---
 1

2
--- 1

2
--- 1

2
--- 1

2
---

 1
2
--- 1

2
---

1
2
--- 1

2
---

F̂̃

(16)

èÓıÓÊËÏ Ó·‡ÁÓÏ ‰Îfl ÂÙÎÂÍÒ‡ h00m  (h =

= 2n + 1), Ò‚flÁ‡ÌÌÓ„Ó Ò ‚ËÌÚÓ‚ÓÈ ÓÒ¸˛  , , 0,

, , ËÏÂÂÏ: 

(17)

ëÚÓËÚ ÓÚÏÂÚËÚ¸, ˜ÚÓ ËÁ-Á‡ Ì‡ÎË˜Ëfl ÓÒË ˜ÂÚ‚ÂÚÓ-
„Ó ÔÓfl‰Í‡ ‡Ì‡ÎÓ„Ë˜ÌÓÂ ‚˚‡ÊÂÌËÂ ÒÔ‡‚Â‰ÎË‚Ó
‰Îfl ÂÙÎÂÍÒ‡ 0k0m  (k = 2n + 1). 

óÚÓ·˚ ÔÓÎÛ˜ËÚ¸ ÚÂÌÁÓÌ˚Â ÒÚÛÍÚÛÌ˚Â
Ù‡ÍÚÓ˚ ‚ ÚÂıÏÂÌÓÏ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚Â, ÌÛÊÌÓ
ÒÔÓÂˆËÓ‚‡Ú¸ ÚÂÌÁÓ˚ (16), (17) ËÁ R5 Ì‡ ÙËÁË-
˜ÂÒÍÓÂ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚Ó R3. Ö‰ËÌË˜Ì˚Â ‚ÂÍÚÓ˚
˝ÚËı ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ Ò‚flÁ‡Ì˚ ÒÎÂ‰Û˛˘ËÏ Ó·‡ÁÓÏ:
a' = a – αe4 + αe5, b' = b – αe4 – αe5, c' = c, e4, e5, „‰Â
e4 Ë e5 – Â‰ËÌË˜Ì˚Â ‚ÂÍÚÓ˚ ÔÂÔÂÌ‰ËÍÛÎflÌ˚Â
R3. ÑÎfl Ó·‡ÚÌÓ„Ó ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚‡ ËÏÂÂÏ: a*, b*, c*,

 = αa* + αb* + ,  = –αa* + αb* + . ã˛·ÓÈ
‚ÂÍÚÓ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚‡ R3 ‚ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚Â R5 ÒÓÓÚ‚ÂÚ-
ÒÚ‚ÛÂÚ ‚ÂÍÚÓÛ x = (x1a + (αx1 + t)e4 + α(x1 + s)e5) +
+ (x2b + α(x2 + t)e4 – α(x2 + s)e5) + x3c. éÚÓ„ÓÌ‡Î¸-
ÌÓÒÚ¸ ÙËÁË˜ÂÒÍÓ„Ó Ë Ó·‡ÚÌÓ„Ó ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚‡
ÔÓ‚ÂflÂÚÒfl ÌÂÔÓÒÂ‰ÒÚ‚ÂÌÌÓ. íÂıÌË˜ÂÒÍËÂ ‰ÂÚ‡-
ÎË ÔÓÂˆËÓ‚‡ÌËfl ÚÂÌÁÓÓ‚ ÏÓÊÌÓ Ì‡ÈÚË ‚ [4]. 

í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ÔÓÂÍˆËË ÚÂÌÁÓÓ‚ (16) Ë (17)
Ì‡ R3 ÓÍ‡Á˚‚‡˛ÚÒfl ÒÎÂ‰Û˛˘ËÏË: 

(18)

F̂̃ hhlm0 m = 2n 1+,( )  =

=  f̃ 14 f̃ 24–( )

0 0 0 1 1–

0 0 0 1– 1–

0 0 0 0 0

1 1– 0 0 0

1– 1– 0 0 0 
 
 
 
 
 
 
 

.

m

C2x---
 1

2
--- 1

2
---

1
2
--- 1

2
---



F̂̃ h00mm h = 2n 1+,( )  =

=  f̃ 14 f̃ 24+( )

0 0 0 1 1

0 0 0 1 1–

0 0 0 0 0

1 1 0 0 0

1 1– 0 0 0 
 
 
 
 
 
 
 

.

m

b4
* e4

* b5
* e5

*

F̂ hhlm0 m = 2n 1+,( ) = 4q f̃ 24 f̃ 14–( )
1 0 0

0 1– 0

0 0 0 
 
 
 
 
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Ë 

(19)F̂ h00mm h = 2n 1+,( ) = –4q f̃ 24 f̃ 14+( )
0 1 0

1 0 0

0 0 0 
 
 
 
 

.

éÚÏÂÚËÏ, ̃ ÚÓ ‚ ‚˚‡ÊÂÌËË (19) ÒÎÛ˜‡È m = 0 ÒÓÓÚ-
‚ÂÚÒÚ‚ÛÂÚ ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Ï „Î‡‚Ì˚Ï ÂÙÎÂÍ-
Ò‡Ï ‚˚Á‚‡ÌÌ˚Ï ÏÓ‰ÛÎflˆËflÏË. 

èÓÎÂÁÌÓ Ú‡ÍÊÂ Ì‡ÈÚË ÔÓÂÍˆË˛ ÚÂÌÁÓÌÓ„Ó
Äî (15) Ì‡ R3: 

(20)f̂ 1

f̃ 11 2q f̃ 14 f̃ 24–( )– 2q
2

f̃ 44+ 2q f̃ 14 f̃ 24+( )– 0

2q f̃ 14 f̃ 24+( )– f̃ 11 2q f̃ 14 f̃ 24–( ) 2q
2

f̃ 44+ + 0

0 0 f̃ 33 
 
 
 
 
 

.=

ùÚÓ ‚˚‡ÊÂÌËÂ ÔÓ‰˜ÂÍË‚‡ÂÚ ÚÓÚ Ù‡ÍÚ, ˜ÚÓ ·Î‡-
„Ó‰‡fl ÏÓ‰ÛÎflˆËflÏ ÏÓ„ÛÚ ‚ÓÁÌËÍÌÛÚ¸ ÌÂ‰Ë‡„Ó-
Ì‡Î¸Ì˚Â ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ˚ ‚ ÚÂÌÁÓÌÓÏ Äî ‚·ÎËÁË K-
Í‡fl ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl ÍÓ·‡Î¸Ú‡ ÔÓ Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò ÚÂÌÁÓ-
ÓÏ ‚ ÓÚÒÛÚÒÚ‚ËÂ ÏÓ‰ÛÎflˆËÈ (13). àÁ ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚ı
‚˚‡ÊÂÌËÈ ÏÓÊÌÓ ‚Ë‰ÂÚ¸, ˜ÚÓ ÏÓ‰ÛÎflˆËË ËÒÍ‡-

Ê‡˛Ú ÚÂÌÁÓÌ˚Â Äî ÌÂÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ-
˚, Ó·ÂÒÔÂ˜Ë‚‡fl ÛÒÎÓ‚Ëfl ‰Îfl ÔÓfl‚ÎÂÌËfl ˜ËÒÚÓ Â-
ÁÓÌ‡ÌÒÌ˚ı „Î‡‚Ì˚ı ÂÙÎÂÍÒÓ‚ Ë Ò‡ÚÂÎÎËÚÓ‚ ‰‡ÊÂ
‚ ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸ÌÓÏ ÔÓË·ÎËÊÂÌËË. 

ÑÖíÄãà ùäëèÖêàåÖçíÄ 

ëÎÂ‰Ûfl ÔÓˆÂ‰ÛÂ ÓÔËÒ‡ÌÌÓÈ ‚ [13], Ó·‡ÁÂˆ
ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡, ËÒÔÓÎ¸ÁÛÂÏ˚È ‚ Ì‡ÒÚÓ-
fl˘ÂÈ ‡·ÓÚÂ, ·˚Î ÒËÌÚÂÁËÓ‚‡Ì ËÁ ÒÚÂıËÓÏÂÚË-
˜ÂÒÍÓ„Ó ‡ÒÔÎ‡‚‡ ÒÏÂÒË Ca2CO3, CoO Ë SiO2 ÔË
1725 K Ë ‚˚‰ÂÊË‚‡ÎÒfl ÔË ˝ÚÓÈ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÂ ‚
ÚÂ˜ÂÌËÂ 12 ˜‡ÒÓ‚. éıÎ‡Ê‰ÂÌËÂ ‡ÒÔÎ‡‚‡ ÒÓ ÒÍÓÓ-
ÒÚ¸˛ 5 K ‚ ˜‡Ò ‰Ó ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ˚ 1275 K Ë ÓÍÓÌ˜‡-
ÚÂÎ¸Ì‡fl Á‡Í‡ÎÍ‡ ‚ ‚Ó‰Â ‰‡ÎË ÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌ˚Â
ÍËÒÚ‡ÎÎ˚ ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡. éÚ·Ë‡fl
ÏÓÌÓÍËÒÚ‡ÎÎ˚ „Ó‰Ì˚Â ‰Îfl ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡, Ï˚ ÓÚ-
ÏÂÚËÎË ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓÂ Û¯ËÂÌËÂ ‰ËÙ‡ÍˆËÓÌÌ˚ı
ÔÓÙËÎÂÈ ‚ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÂ ‚ÓÁ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl Ì‡ ıÓÓ¯ËÂ
ÍËÒÚ‡ÎÎ˚ ÏËÌËÏ‡Î¸ÌÓ„Ó ÏÂı‡ÌË˜ÂÒÍÓ„Ó ‚ÓÁ‰ÂÈ-
ÒÚ‚Ëfl ÔË ÍÓÏÌ‡ÚÌÓÈ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÂ. ÑÎfl ÚÓ„Ó ˜ÚÓ-
·˚ ËÁ·ÂÊ‡Ú¸ ˝ÚÓÈ ÔÓ·ÎÂÏ˚, ·˚Î‡ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡Ì‡
ÔÓˆÂ‰Û‡ ÔÂ‰ÎÓÊÂÌÌ‡fl ‚ [33] (‰Ó·ÎÂÌËÂ ÍË-
ÒÚ‡ÎÎÓ‚ ‚ ÊË‰ÍÓÏ ‡ÁÓÚÂ). åÓÌÓÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËÈ
Ù‡„ÏÂÌÚ ‡ÁÏÂÓÏ 0.11 × 0.13 × 0.15 ÏÏ3 ·˚Î
ÓÚÓ·‡Ì Ú‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, Ë Â„Ó ‰ËÙ‡ÍˆËÓÌÌÓÂ Í‡-
˜ÂÒÚ‚Ó ·˚ÎÓ ÔÓ‚ÂÂÌÓ Ì‡ ÂÌÚ„ÂÌÓ„‡ÏÏ‡ı ‚‡-
˘ÂÌËfl. 

àÁÏÂÂÌËfl ËÌÚÂÌÒË‚ÌÓÒÚË ·˚ÎË ÔÓ‚Â‰ÂÌ˚ Ì‡
˜ÂÚ˚ÂıÍÛÊÌÓÏ ‰ËÙ‡ÍÚÓÏÂÚÂ Ì‡ ÎËÌËË BL-
10A îÓÚÓÌÌÓÈ Ù‡·ËÍË ‚ ñÛÍÛ·Â, üÔÓÌËfl [34].
è‡‰‡˛˘ËÈ ÂÌÚ„ÂÌÓ‚ÒÍËÈ ÔÛ˜ÓÍ ·˚Î Ì‡ÒÚÓÂÌ Ì‡
1.608 Å Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ ÔÎÓÒÍÓ„Ó ÍÂÏÌËÂ‚Ó„Ó
111-ÏÓÌÓıÓÏ‡ÚÓ‡. èÓÒÎÂ ÓÔÂ‰ÂÎÂÌËfl Ô‡‡-
ÏÂÚÓ‚ ÛÒÚ‡ÌÓ‚ÍË ·˚ÎË ÔÓ‰ÂÎ‡Ì˚ ËÁÏÂÂÌËfl
ËÌÚÂÌÒË‚ÌÓÒÚË ‚ ÂÊËÏÂ ÒÍ‡ÌËÓ‚‡ÌËfl Ó·‡ÚÌÓ-
„Ó ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚‡ ‚ Ó·Î‡ÒÚË –0.020 < h < 0.525,
0.980 < k < 1.520, l = 0 Ò ¯‡„ÓÏ ∆h = ∆k = 0.005. àÌ-
ÚÂÌÒË‚ÌÓÒÚ¸ ËÁÏÂflÎ‡Ò¸ ÒˆËÌÚËÎÎflˆËÓÌÌ˚Ï Ò˜ÂÚ-
˜ËÍÓÏ ‚ ÚÂ˜ÂÌËÂ 10 ÒÂÍÛÌ‰ Ì‡ Í‡Ê‰ÓÏ ¯‡„Â. ùÍÒ-
ÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚, ÓÚ‚Â˜‡˛˘ËÂ ˜‡ÒÚË
ËÁÓ·‡ÊÂÌËfl Ó·‡ÚÌÓÈ Â¯ÂÚÍË, ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌ˚
Ì‡ ËÒÛÌÍÂ. åÓÊÌÓ ‚Ë‰ÂÚ¸ ÏÌÓÊÂÒÚ‚Ó ÂÙÎÂÍÒÓ‚,
ÒÔËÒÓÍ ËÌ‰ÂÍÒÓ‚ ÍÓÚÓ˚ı ÔË‚Â‰ÂÌ ‚ Ú‡·ÎËˆÂ.

2.0

1.8

1.6

1.4

1.2

1.0
0 0.2 0.4 0.6

k

h

àÌÚÂÌÒË‚ÌÓÒÚ¸ ÂÙÎÂÍÒÓ‚ ‚ ÔÎÓÒÍÓÒÚË hk0.
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ùÚÓÚ ÒÔËÒÓÍ ÒÓ‰ÂÊËÚ ÏÌÓ„Ó ÂÙÎÂÍÒÓ‚, ÍÓÚÓ˚Â
ÌÂ ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ Ó·˙flÒÌÂÌ˚ Ó·˚˜ÌÓÈ ÚÂÓËÂÈ. í‡-
ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, Ì‡‰Ó ‡ÒÒÏÓÚÂÚ¸ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ ÚÓ-
„Ó, ˜ÚÓ ˝ÚË ÂÙÎÂÍÒ˚ ‚ÓÁÌËÍ‡˛Ú ·Î‡„Ó‰‡fl ÚÂÌ-
ÁÓÌ˚Ï Ò‚ÓÈÒÚ‚‡Ï ‡ÚÓÏÌÓ„Ó Ù‡ÍÚÓ‡ ‚·ÎËÁË Í‡fl
ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl ÍÓ·‡Î¸Ú‡. çËÊÂ Ï˚ ÔÓÍ‡ÊÂÏ, ˜ÚÓ
˝ÚÓ ÔÂ‰ÔÓÎÓÊÂÌËÂ ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ Ó·˙flÒÌËÚ¸ ÚÓÎ¸ÍÓ
˜‡ÒÚ¸ ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡ÂÏ˚ı ÂÙÎÂÍÒÓ‚. 

ëêÄÇçÖçàÖ ë ùäëèÖêàåÖçíÄãúçõåà 
êÖáìãúíÄíÄåà 

ÉÎfl‰fl ‚ Ú‡·ÎËˆÛ, „‰Â ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌ˚ ËÌ‰ÂÍÒ˚
ÂÙÎÂÍÒÓ‚ Ì‡·Î˛‰‡ÂÏ˚ı ‚ ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚ÓÏ ‡ÍÂÏ‡-
ÌËÚÂ ‚·ÎËÁË K-Í‡fl ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl ÍÓ·‡Î¸Ú‡, ÏÓÊÌÓ
Û‚Ë‰ÂÚ¸ ÒÎÂ‰Û˛˘ËÂ „Î‡‚Ì˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚: 010, 030,

100, 300, , , , , ÍÓÚÓ˚Â ÓÚÒÛÚÒÚ‚Û-
˛Ú ‚‰‡ÎË ÓÚ Í‡fl ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl. àı ÏÓÊÌÓ Ó·˙flÒ-
ÌËÚ¸ Í‡Í ˜ËÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚Â „Î‡‚Ì˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚,
‚ÓÁÌËÍ‡˛˘ËÂ ÎË·Ó ·Î‡„Ó‰‡fl ‰ËÔÓÎ¸-Í‚‡‰Û-
ÔÓÎ¸ÌÓÏÛ ‚ÍÎ‡‰Û, ÎË·Ó ·Î‡„Ó‰‡fl ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸-
ÌÓÏÛ ‚ÍÎ‡‰Û ‚ ÔËÒÛÚÒÚ‚ËË ÏÓ‰ÛÎflˆËË ÒÏÂ˘ÂÌËfl.
çÂÓ·ıÓ‰ËÏ˚ ˜ËÒÎÂÌÌ˚Â ‡Ò˜ÂÚ˚, ˜ÚÓ·˚ Ò‡‚-
ÌËÚ¸ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ˝ÚËı ‰‚Ûı ‚ÍÎ‡‰Ó‚. èÓ‰Ó·Ì˚Â ‚˚-
˜ËÒÎÂÌËfl, Ò‰ÂÎ‡ÌÌ˚Â ‡ÌÂÂ ‰Îfl ‚˚Á‚‡ÌÌ˚ı ÚÂÔÎÓ-
‚˚ÏË ÍÓÎÂ·‡ÌËflÏË ÂÙÎÂÍÒÓ‚ ‚ Ge Ë ZnO, ÍÓÚÓ-
˚Â Ú‡ÍÊÂ fl‚Îfl˛ÚÒfl ÒÎÂ‰ÒÚ‚ËÂÏ ÒÏÂ˘ÂÌËÈ
‡ÚÓÏÓ‚ (ÌÓ ‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËı), ÔÓÍ‡Á‡ÎË, ˜ÚÓ ‚ Ge ‰Ë-
ÔÓÎ¸-Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸Ì˚È ˜ÎÂÌ Ï‡Î, ÚÓ„‰‡ Í‡Í ‚ ZnO
ÓÌ ‚ÂÎËÍ ÔÓ Ò‡‚ÌÂÌË˛ ÒÓ ‚ÍÎ‡‰ÓÏ ÓÚ ÒÏÂ˘ÂÌËÈ
ÔË ÍÓÏÌ‡ÚÌÓÈ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÂ. 

èÂÂ˜ËÒÎËÏ ÚÂÔÂ¸ Ì‡·Î˛‰‡ÂÏ˚Â Ì‡ ˝ÍÒÔÂË-
ÏÂÌÚÂ Ò‡ÚÂÎÎËÚ˚ ÔÓ Ëı ÔflÚËÏÂÌ˚Ï ËÌ‰ÂÍÒ‡Ï:

01010 (0.29, 1.29, 0);  (0.29, 1.71, 0); 

(0.00, 1.42 0.00); 01020 (0.58, 1.58, 0.00); 
(0.42, 1.42, 0); 11002 (0.42, 1.58, 0). ÑÛ„ËÂ Ì‡·Î˛-

010 030 100 300

02001 01011

12020

‰‡ÂÏ˚Â ÂÙÎÂÍÒ˚ ÌÂ ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ Ò‚flÁ‡Ì˚ Ò ÔÂ‰-
ÔÓÎ‡„‡ÂÏ˚ÏË ÌÂÒÓ‡ÁÏÂÌ˚ÏË ÏÓ‰ÛÎflˆËflÏË. ç‡-
ÔËÏÂ, ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì‡fl Í‡ÚËÌ‡ ‰ËÙ‡ÍˆËË
ÒÓ‰ÂÊËÚ ·ÓÎ¸¯ÓÂ ˜ËÒÎÓ Ò‚ÂıÂ¯ÂÚÓ˜Ì˚ı Â-
ÙÎÂÍÒÓ‚. 

í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ÚÓÎ¸ÍÓ ÂÙÎÂÍÒ˚ h00 (h = 2n +
1) ÏÓ„ÎË ·˚ ÔÓfl‚ËÚ¸Òfl ‚ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÂ ‡ÌËÁÓÚÓÔËË
‡ÚÓÏÌÓ„Ó Ù‡ÍÚÓ‡ ‚·ÎËÁË Í‡fl ÔÓ„ÎÓ˘ÂÌËfl ÍÓ-
·‡Î¸Ú‡. ÇÒÂ Ì‡·Î˛‰‡ÂÏ˚Â Ò‡ÚÂÎÎËÚ˚, ‚ÂÓflÚÌÓ,
Ó·flÁ‡Ì˚ Ò‚ÓËÏ ÒÛ˘ÂÒÚ‚Ó‚‡ÌËÂÏ ÌÂÂÁÓÌ‡ÌÒÌÓÈ
‰ËÙ‡ÍˆËË. 

Ç ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ Ï˚ ‡Á‚ËÎË ÙÂÌÓÏÂÌÓÎÓ„Ë˜Â-
ÒÍÛ˛ ÚÂÓË˛ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌÓÈ ‰ËÙ‡ÍˆËË ‰Îfl ÒÎÛ˜‡fl
ÍÓ·‡Î¸ÚÓ‚Ó„Ó ‡ÍÂÏ‡ÌËÚ‡. éÌ‡ ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ÔÂ‰-
ÒÍ‡Á‡Ú¸ ËÌ‰ÂÍÒ˚ Ë ÔÓÎflËÁ‡ˆËÓÌÌ˚Â Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ ˜Ë-
ÒÚÓ ÂÁÓÌ‡ÌÒÌ˚ı ÂÙÎÂÍÒÓ‚, ÌÓ ÌÂ Ëı ˝ÌÂ„ÂÚË˜Â-
ÒÍËÂ ÒÔÂÍÚ˚. èÓÒÎÂ‰ÌËÂ ÏÓ„ÎË ·˚ ·˚Ú¸ ÓÔËÒ‡Ì˚
Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ ‚˚˜ËÒÎÂÌËÈ ËÁ ÔÂ‚˚ı ÔËÌˆËÔÓ‚, ÌÓ
ÚÓÎ¸ÍÓ ‰Îfl ÌÂÏÓ‰ÛÎËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚. èÂ-
‚˚Â Ì‡·Î˛‰ÂÌËfl ‰ÂÏÓÌÒÚËÛ˛Ú ÒÛ˘ÂÒÚ‚Ó‚‡ÌËÂ
ÂÙÎÂÍÒÓ‚, ‚˚Á‚‡ÌÌ˚ı ‡ÌËÁÓÚÓÔËÂÈ ÂÌÚ„ÂÌÓ‚-
ÒÍÓÈ ‚ÓÒÔËËÏ˜Ë‚ÓÒÚË. é˜Â‚Ë‰ÌÓ, ÌÂÓ·ıÓ‰ËÏ˚
‰‡Î¸ÌÂÈ¯ËÂ ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â Ë ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËÂ
ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËfl. 

ê‡·ÓÚ‡ ˜‡ÒÚË˜ÌÓ ÔÓ‰‰ÂÊ‡Ì‡ „‡ÌÚÓÏ INTAS
01-0822. ã.Å. ·Î‡„Ó‰‡ËÚ ÔÓÂÍÚ M.I.U.R., P.R.I.N.
2005 “Complexity in minerals: modulation, modulari-
ty, structural disorder”. 
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