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Ââåäåíèå 

Àíòèìîíèä êàäìèÿ ÿâëÿåòñÿ ïåðñïåêòèâíûì 
ñîåäèíåíèåì, ñëóæàùèì îñíîâîé äëÿ ñîçäàíèÿ 
ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ ýëåêòðîííîé òåõíèêè 
[1-7]. Çíà÷èòåëüíàÿ àíèçîòðîïèÿ êèíåòè÷åñ-
êèõ êîýôôèöèåíòîâ ïðè âûñîêîé ôîòî÷óâñ-
òâèòåëüíîñòè è îïòè÷åñêîé ïðîçðà÷íîñòè â 
ÈÊ - îáëàñòè ñïåêòðà ñîçäàþò ïðåäïîñûëêè 
äëÿ ñîçäàíèÿ íîâîãî ïîêîëåíèÿ ïðèáîðîâ è óñ-
òðîéñòâ íà åãî îñíîâå [2, 3]. 

Ïðè ðàçðàáîòêå êîíêðåòíûõ ìàòåðèàëîâ 
íà îñíîâå CdSb íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ôàêòî-
ðû, ñóùåñòâåííî çàòðóäíÿþùèå èõ ïîëó÷åíèå: 

ñêëîííîñòü ñòåõèîìåòðè÷åñêîãî ðàñïëàâà ê ïå-
ðåîõëàæäåíèþ, ïðèâîäÿùåãî ê îáðàçîâàíèþ 
ìåòàñòàáèëüíûõ ôàç Cd

3 
Sb

2 
 è Cd

4 
Sb

3 
; òåðìè-

÷åñêóþ äèññîöèàöèþ, â ðåçóëüòàòå êîòîðîé 
ðàñïëàâ îáåäíÿåòñÿ êàäìèåì. Èñõîäÿ èç ýòîãî 
ñîçðåëà íåîáõîäèìîñòü èíòåíñèôèöèðîâàòü 
èññëåäîâàíèÿ ïî óëó÷øåíèþ õàðàêòåðèñòèê 
óæå èçâåñòíûõ, à òàêæå ïîèñê è ñèíòåç ïðè-
íöèïèàëüíî íîâûõ ìàòåðèàëîâ. Çàïðîñû íà òà-
êèå ìàòåðèàëû ïîñòîÿííî îïåðåæàþò ðåàëüíûå 
âîçìîæíîñòè ìàòåðèàëîâåäåíèÿ. Äî òåõ ïîð, 
ïîêà èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäèëèñü ñ îòíîñèòåëü-
íî ïðîñòûìè ñîåäèíåíèÿìè, êëàññè÷åñêàÿ ñõå-
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ìà äàâàëà ïîëîæèòåëüíûé ðåçóëüòàò. Ïðè ýòîì 
äèíàìèêà âçàèìîäåéñòâèÿ êà÷åñòâåííî ðàç-
ëè÷íûõ ôàêòîðîâ, õàðàêòåðèçóþùèõ ñîñòîÿíèå 
ñèñòåìû, ðàçáèâàëàñü íà ñóììó îäíîôàêòîð-
íûõ ýêñïåðèìåíòîâ, è ïîëó÷åíèå íîâûõ ìàòå-
ðèàëîâ îïèðàëîñü íà ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ èññëåäîâàíèé îòäåëüíî âûáðàííûõ 
ñâîéñòâ. Ñ ïåðåõîäîì ê ñëîæíûì ñîåäèíåíèÿì 
òàêàÿ ñõåìà óæå íå ñîçäàåò óñëîâèé ïîÿâëåíèÿ 
íåîáõîäèìûõ ñâîéñòâ ñ ïåðñïåêòèâîé èõ êîð-
ðåëÿöèè â íóæíîì íàïðàâëåíèè, ïîñêîëüêó èñ-
ñëåäóåìàÿ ñèñòåìà õàðàêòåðèçèðóåòñÿ ñëîæíîé 
íåëèíåéíîé çàâèñèìîñòüþ îò ñîñòàâà. Äëÿ âû-
ÿñíåíèÿ ïðîèñõîäÿùèõ ïðîöåññîâ íåîáõîäèìî 
çíàíèå çàêîíîìåðíîñòè ïðîõîæäåíèÿ ýâòåêòè-
êî - ïåðèòåêòè÷åñêèõ ðåàêöèé [8] ñ öåëüþ èõ 
ïåðåâîäà â ðóñëî íîíâàðèàíòíûõ êîìïîçèöèé 
ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè. Ýòî â ñâîþ î÷åðåäü 
òðåáóåò îáúåäèíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðå-
çóëüòàòîâ ñ ôèçè÷åñêèìè îñíîâàìè ìåæàòîì-
íûõ âçàèìîäåéñòâèé, óãëóáëåííîãî èçó÷åíèÿ 
ìîëåêóëÿðíî-êèíåòè÷åñêèõ çàêîíîìåðíîñòåé 
ôîðìèðîâàíèÿ êðèñòàëëîâ [9]. 

Îñîáûé èíòåðåñ âûçûâàþò ñòðóêòóðíûå èç-
ìåíåíèÿ â ñïëàâàõ ïðè èõ íàãðåâå âûøå êðèòè-
÷åñêîé è îõëàæäåíèÿ äî ñóáêðèòè÷åñêèõ òåì-
ïåðàòóð. Îíè äàþò âîçìîæíîñòü ïðèáëèçèòñÿ 
ê ðåøåíèþ ïðîáëåìû òåîðåòè÷åñêîãî îïèñà-
íèÿ ïðîöåññîâ ïëàâëåíèÿ è êðèñòàëëèçàöèè 
ñ ïîçèöèé õèìè÷åñêîé ñâÿçè [10]. Ñëåäóåò 
òàêæå îòìåòèòü, ÷òî èçâåñòíûå òåîðåòè÷åñêèå 
ïðåäñòàâëåíèÿ, èñïîëüçóåìûå ïðè àíàëèçå 
ýòèõ ïðîöåññîâ ÿâëÿþòñÿ ïîëóôåíîìåíîëîãè-
÷åñêèìè è îñíîâûâàþòñÿ íà “ïîäãîíêå” îï-
ðåäåëåííîé èíòåðïðåòàöèîííîé ìîäåëè ê ðå-
çóëüòàòàì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé. 
Àêòóàëüíîñòü òåìû îïðåäåëÿåòñÿ îòñóòñòâèåì 
â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñòðîãîé ìèêðîñêîïè÷åñ-
êîé òåîðèè íåóïîðÿäî÷åííûõ ñèñòåì. Å¸ ôîð-
ìèðîâàíèå âûÿâèëî ïîòðåáíîñòü ðàñøèðåíèÿ 
áàçû èìåþùèõñÿ òåîðåòè÷åñêèõ ðàçðàáîòîê 
êîëè÷åñòâåííûìè ðàñ÷åòàìè, ïðîâåäåííûìè 
ìåòîäàìè òåîðèè õèìè÷åñêîé ñâÿçè. Ïîýòîìó 
öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèå 
ïðîáëåì îïòèìèçàöèè CdSb ïóòåì ïîñòðîåíèÿ 
ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé õèìè÷åñêîé ñâÿçè è 
ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ ìèêðîñêîïè÷åñêîé òå-
îðèè äëÿ ðåøåíèÿ ðÿäà òåõíîëîãè÷åñêèõ çà-
äà÷. 

Íàó÷íàÿ íîâèçíà ðàáîòû ñîñòîèò â ðåøåíèè 
çàäà÷ îïòèìèçàöèè ñ ó÷åòîì ïðèðîäû õèìè÷åñ-
êîé ñâÿçè âåùåñòâà. 

Àíàëèç òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé õèìè÷åñêîé 
ñâÿçè 

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ìàòåðèàëîâ ñ çàäàííûìè 
ñâîéñòâàìè íåîáõîäèìî óïðàâëÿòü òåõíîëîãè-
÷åñêèìè ðåæèìàìè â îïðåäåëåííîì íàïðàâ-
ëåíèè. Êîëè÷åñòâî ïóáëèêàöèé ñîäåðæàùèõ 
òàêèå èññëåäîâàíèÿ âåñüìà îãðàíè÷åíî, è íî-
ñèò, â îñíîâíîì, ýêñïåðèìåíòàëüíûé õàðàêòåð. 
Ñîãëàñíî [11], â çàâèñèìîñòè îò ðåæèìà òåðìî-
îáðàáîòêè è ñïîñîáà îõëàæäåíèÿ ñïëàâû êàä-
ìèÿ ñ ñóðüìîé êðèñòàëëèçóþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè 
ñî ñòàáèëüíîé è ìåòàñòàáèëüíîé äèàãðàììàìè 
ñîñòîÿíèÿ. Ïðè ýòîì âûçûâàþò èíòåðåñ ñòðóê-
òóðíûå èçìåíåíèÿ â ýòèõ ñïëàâàõ, îïèñûâàå-
ìûå ðàçëè÷íûìè ìîäåëÿìè. Àíàëèçèðóÿ ìîäå-
ëè õèìè÷åñêîé ñâÿçè ñëåäóåò îòìåòèòü ðàííèå 
ðàáîòû [11 - 18], ñîãëàñíî êîòîðûì àíòèìîíèä 
êàäìèÿ êðèñòàëëèçóåòñÿ â ðîìáè÷åñêîé ñèíãî-
íèè; ñòðóêòóðà CdSb ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê ñèëü-
íî äåôîðìèðîâàííàÿ ñòðóêòóðà àëìàçà, â êîòî-
ðîé êàæäûé àòîì Sb òåòðàýäðè÷åñêè îêðóæåí 
òðåìÿ àòîìàìè Cd è îäíèì àòîìîì Sb; õèìè-
÷åñêàÿ ñâÿçü â CdSb îñóùåñòâëÿåòñÿ ïîñðåäñ-
òâîì îáðàçîâàíèÿ sp- ãèáðèäíûõ îðáèòàëåé. 

Îáùèì íåäîñòàòêîì âñåõ èçâåñòíûõ ïóá-
ëèêàöèé ÿâëÿåòñÿ óïðîùåííûé àíàëèç ðàñ-
ñìàòðèâàåìûõ âîïðîñîâ, ïðîâîäèìûé ñ ó÷åòîì 
êàêîãî-òî îäíîãî ôàêòîðà (íàïðèìåð, êîîðäè-
íàöèîííîé ñòðóêòóðû âåùåñòâà), ÷òî ïðèâåëî ê 
êà÷åñòâåííûì ìîäåëÿì, íåïîëíî îòðàæàþùèì 
õèìè÷åñêóþ ñâÿçü â CdSb. Ñòðîãîå ðàññìîòðå-
íèå ïðèðîäû õèìè÷åñêîé ñâÿçè â àíòèìîíèäàõ 
êàäìèÿ âîçìîæíî ëèøü ïðè âñåñòîðîííåì ó÷å-
òå ðàçëè÷íûõ ôàêòîðîâ, âêëþ÷àþùèõ êîîðäè-
íàöèîííóþ ñòðóêòóðó, ýëåêòðîííóþ êîíôèãó-
ðàöèþ àòîìîâ, ìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ è óãëû 
ìåæäó íàïðàâëåíèÿìè ñâÿçåé â êðèñòàëëå [19]. 

Ñ ó÷åòîì ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ àòîìîâ, 
ïðèíèìàþùèõ ó÷àñòèå â îáðàçîâàíèå õèìè-
÷åñêîé ñâÿçè, ñîãëàñíî [20] ìàòåìàòè÷åñêàÿ 
ìîäåëü àòîìíûõ îðáèòàëåé (ÀÎ) χ

i
 âûáèðàëàñü 

â âèäå ëèíåéíîé êîìáèíàöèè S
i
, P

x,y,z
 — ãèáðèä-

íûõ îðáèòàëåé â îáùåì âèäå: 

 i i i i x i y i za S b P c P d Pχ = + + + , (1) 

ãäå a
i
, b

i
, c

i
, d

i
 — êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ 

ãèáðèäíûõ ôóíêöèé χ
i
 ïî S

i
, P

x,y,z
 — âîëíîâûõ 

ôóíêöèÿõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ. 
Èñïîëüçóÿ ìåòîäèêó [20 – 21] è ðàññ÷èòàííûå 

ïðîñòðàíñòâåííûå óãëû ìåæäó ñâÿçÿìè àòîìîâ 
Cd è Sb ïî óòî÷íåííûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì 
äàííûì [22, 23] íàìè áûëà ñîñòàâëåíà ñèñòåìà 
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óðàâíåíèé äëÿ íàõîæäåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ a
i
, 

ïðè ýòîì êîýôôèöèåíòû b
i
, c

i
, d

i
 íàõîäèëèñü èç 

óñëîâèé îðòîíîðìèðîâàíèÿ ôóíêöèé (1). 
Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííûõ âû÷èñëåíèé ïî-

ëó÷åíû ñëåäóþùèå óòî÷íåííûå âûðàæåíèÿ 
äëÿ ãèáðèäíûõ îðòîíîðìèðîâàííûõ îðáèòàëåé 
àòîìîâ Cd è Sb: 

 
1

(1) 0,34 0,94 Cd
Cd Cd xS Pχ = + , 

 
1

(2) 0,52 0,18 0,84Cd Cd
Cd Cd x yS P Pχ = − + , 

 
1

(3) 0,67 0,24 0,47 0,52Cd Cd Cd
Cd Cd x y zS P P Pχ = − − + , 

 
1

(5) 0,41 0,15 0,28 0,86Cd Cd Cd
Cd Cd x y zS P P Pχ = − − − ,  (2) 

 
1

(1) 0,56 0,83 Sb
Sb Sb xS Pχ = + , 

 
1

(2) 0,31 0,21 0,93Sb Sb
Sb Sb x yS P Pχ = − + , 

 
1

(3) 0,76 0,51 0,36 0,193Sb Sb Sb
Sb Sb x y zS P P Pχ = − − + , 

 
1

(4) 0,15 0,1 0,07 0,98Sb Sb Sb
Sb Sb x y zS P P Pχ = − − + , 

ãäå ââåäåíî îáîçíà÷åíèå ( )
( )i
j
Cd Sbχ  — ãèáðèäíàÿ 

ôóíêöèÿ ³- òîãî àòîìà Cd(Sb) j — îðáèòàëè. 
Àíàëèç õèìè÷åñêîé ñâÿçè CdSb [19] ïðèâåë ê 

âîçìîæíîñòè ðàçðàáîòêè ìîëåêóëÿðíîé ìîäå-
ëè CdSb, à òàêæå ñäåëàòü ñëåäóþùèå âûâîäû: 

 – Ó÷åò ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé êðèñòàëëîâ 
CdSb ïîêàçàë, ÷òî âñå ñâÿçè ϕ

i
 ðàñïðåäåëÿþò-

ñÿ íà 5 ñåìåéñòâ ñîîòâåòñòâåííî ïÿòè ðàçëè÷-
íûì ìåæàòîìíûì ðàññòîÿíèÿìè, à èìåííî 
ϕ

1
, ϕ

2
, ϕ

3
 — ñîîòâåòñòâóþò òðåì ðàññòîÿíè-

ÿì Cd-Sb (R
Cd-Sb

=2,81; 2,84; 2,91Å); ϕ
4
 — Sb-Sb 

(R
Sb-Sb

=2,81Å) è ϕ
5
 — Cd-Cd (R

Cd-Cd
=2,99Å). 

 – Êàæäûé èç àòîìîâ Cd è Sb â êðèñòàëëàõ 
CdSb ñîäåðæèò ÷åòûðåõ ñîñåäåé è îáðàçóåò ñ 
íèìè ñâÿçè. Ïîñêîëüêó ðàññòîÿíèå ìåæäó àòî-
ìàìè ðàçëè÷íûå, òî è ñîîòâåòñòâóþùèå èì 
ñâÿçè íåýêâèâàëåíòíûå è íå èìååò ìåñòà sp3 — 
ãèáðèäèçàöèÿ àòîìíûõ îðáèòàëåé. 

Òàêèì îáðàçîì, â äàííîé ìîëåêóëÿðíîé 
ìîäåëè CdSb íàøëè îòðàæåíèÿ âñå ïåðå÷èñ-
ëåííûå âûøå ôàêòîðû, õàðàêòåðèçèðóþùèå 
õèìè÷åñêóþ ñâÿçü. Ïðè ýòîì âèä ãèáðèäíûõ 
îðáèòàëåé îïðåäåëÿåòñÿ óãëàìè ìåæäó íàïðàâ-
ëåíèÿìè õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé, ÿâëÿþùèõñÿ ýê-
ñïåðèìåíòàëüíûì êðèòåðèåì òèïà ãèáðèäíûõ 
àòîìíûõ îðáèòàëåé, ôîðìèðóþùèõ õèìè÷åñ-
êóþ ñâÿçü. Ñ ïîìîùüþ ìîëåêóëÿðíîé ìîäåëè 
ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû çîííîé ñòðóêòóðû, ðàñ-
ñìîòðåíî âëèÿíèå ïðèìåñåé íà ñâîéñòâà CdSb ñ 
ïîçèöèé õèìè÷åñêîé ñâÿçè. Ñîîòâåòñòâóþùèå 
ðàñ÷åòû çîííîé ñòðóêòóðû [24] ïîêàçàëè, ÷òî 

ýíåðãåòè÷åñêèå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ýêñòðåìóìà-
ìè â ðàçëè÷íûõ ïîäçîíàõ ìàëû, ïîýòîìó íåçíà-
÷èòåëüíûå èçìåíåíèÿ â õèìè÷åñêîé ñâÿçè, âû-
çâàííûå äåôåêòàìè, ëåãèðîâàíèåì, ðåæèìàìè 
òåðìîîáðàáîòêè ïðèâîäÿò ê ñóùåñòâåííûì èç-
ìåíåíèÿì ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ CdSb, ÷òî ïîä-
òâåðæäàåòñÿ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè 
äàííûìè [3]. 

Îñîáûé èíòåðåñ â ìàòåðèàëîâåäåíèè ÀIIÂV 
ïðåäñòàâëÿþò ìîäåëè, ïîçâîëÿþùèå ïðîâîäèòü 
îöåíêó òåìïåðàòóðû òâåðäîôàçíûõ ïðåâðàùå-
íèé, ïëàâëåíèÿ è êðèñòàëëèçàöèè, ïåðåîõëàæ-
äåíèÿ è íàãðåâà äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ õèìè÷åñêèõ 
ñâÿçåé, îòâå÷àþùèõ çà ïîÿâëåíèå òðåáóåìûõ 
ñâîéñòâ ïîëó÷àåìûõ ìàòåðèàëîâ. 

Ñîçäàíèå òàêîé ìîäåëè íóæäàåòñÿ â ó÷åòå 
îñîáåííîñòåé õèìè÷åñêîé ñâÿçè è èññëåäîâà-
íèè ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ, äàþùèõ âîçìîæíîñòü 
ïîëó÷åíèÿ êîëè÷åñòâåííûõ îöåíîê äèíàìè-
÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. 
Òàêèìè ïàðàìåòðàìè ÿâëÿþòñÿ óïðóãèå ïîñ-
òîÿííûå õàðàêòåðèçóþùèå ôóíäàìåíòàëüíûå 
ñâîéñòâà òâåðäîãî òåëà, àäåêâàòíî îòîáðàæàþ-
ùèå ïðèðîäó ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé êðèñòàëëè-
÷åñêîé ðåøåòêè. Îíè ìîãóò ñëóæèòü êðèòåðèåì 
ïðîâåðêè ïðàâèëüíîñòè êàê ìîäåëè ðåøåòêè, 
òàê è ñèë ñâÿçè ìåæäó å¸ ñòðóêòóðíûìè ýëå-
ìåíòàìè. Ðåøåíèå òàêèõ çàäà÷ ïðåäïîëàãàåò 
íàëè÷èå ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ. Â íàøåì ñëó÷àå 
ýòî ñèëîâûå ïîñòîÿííûå ìèêðîñêîïè÷åñêîé 
òåîðèè, õàðàêòåðèçóþùèå õèìè÷åñêóþ ñâÿçü 
ìåæäó àòîìàìè. 

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ 
ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè 

Â îòëè÷èå îò ñòàíäàðòíûõ ìåòîäîâ ïåðåõî-
äà îò òåîðèè ðåøåòêè ê òåîðèè óïðóãîñòè [25], 
äàþùèõ âîçìîæíîñòü ðàññ÷èòàòü óïðóãèå ïîñ-
òîÿííûå ñ ïîçèöèé ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè, 
â [20] ðåøåíà îáðàòíàÿ çàäà÷à: ïî ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì äàííûì [26] íàéäåíû óïðóãèå ìîäóëè, 
à çàòåì ïóòåì ñîñòàâëåíèÿ è ðåøåíèÿ ïîñëå-
äóþùåé ñèñòåìû àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé ñ 
ïîìîùüþ ìîëåêóëÿðíûõ ìîäåëåé îïðåäåëåíû 
êîìïîíåíòû ñèëîâîé ìàòðèöû, èñïîëüçóåìûå 
äàëåå â ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè êðèñòàëëè-
÷åñêèõ ðåøåòîê [25]. 

Äëÿ íàõîæäåíèÿ âçàèìîñâÿçè ìåæäó òåîðè-
ÿìè óïðóãîñòè [27] è êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåò-
êè [25] íåîáõîäèìî ïðîâåñòè ñîïîñòàâëåíèå 
ñîîòâåòñòâóþùèõ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ. Ñâÿçü 
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ìåæäó êîìïîíåíòàìè òåíçîðà óïðóãèõ ìîäóëåé 
C~

ik,mn
 è ñèëîâûìè êîíñòàíòàìè ìèêðîñêîïè÷åñ-

êîé òåîðèè äëÿ êðèñòàëëîâ CdSb, ñîãëàñíî [20] 
èìååò âèä: 

 ( ) ( )
,

, ,

1 ( ) ( )
2

k

h
ik mn ik k m k n

h hz

C A A
V

= − Φ∑ , (3) 

ãäå (l)Ô(
ik

h) — êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ ïîòåí-
öèàëüíîé ýíåðãèè Ô â ðÿä ïî ñìåùåíèÿì àòî-
ìîâ îò ïîëîæåííÿ ðàâíîâåñèÿ; A — ìàòðèöà çà-
äàþùàÿ ïîëîæåíèå ÿäðà â ðåøåòêå; V

z
 — îáúåì 

ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè; l – îáîçíà÷àåò ïðèíà-
äëåæíîñòü ê îïðåäåëåííîìó òèïó íåýêâèâàëåí-
òíûõ îðáèòàëåé, à h

k
 — õàðàêòåðèçóåò ïåðåõîä 

àòîìíûõ ñâÿçåé (â ïðåäåëàõ îäíîãî ñåìåéñòâà) 
ïîä äåéñòâèåì ýëåìåíòîâ ñèììåòðèè. 

Óïðóãèå ñâîéñòâà â ýòîì ñëó÷àå ïðåäñòàâëÿ-

ëèñü â ïðèáëèæåíèè ïðóæèííîé ñâÿçè, òîåñòü 
êîëåáàíèÿ âäîëü àòîìíûõ ñâÿçåé îïðåäåëÿþòñÿ 
ñîîòâåòñòâóþùèì êîýôôèöèåíòîì óïðóãîñòè 
f(l). Ïðè ýòîì âåëè÷èíû (l)Ô(

ik
h), ñâÿçàíû ñ f (l) ñî-

îòíîøåíèåì: 

 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )h h
ik ikfΦ = α , (4) 

ãäå ( ) ( ) cos cosh h h
ik i kα = φ φ  — ïðîèçâåäåíèÿ íà-

ïðàâëÿþùèõ êîñèíóñîâ ñâÿçåé l ñ îñÿìè êî-
îðäèíàò õ

i
 è x

k
 (1≤i; k≤3) àòîìîâ ýëåìåíòàðíîé 

ÿ÷åéêè. 
Ïîäñòàâèâ (4) â (3) ñ ó÷åòîì âñåõ âîçìîæíûõ 

çíà÷åíèé èíäåêñîâ i, k, l, m äîïóñêàåìûõ ãðóï-
ïîé ñèììåòðèè êðèñòàëëà, ïîëó÷àåì ìàòåìàòè-
÷åñêóþ ìîäåëü — ñèñòåìó àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâ-
íåíèé, äàþùèõ ñâÿçü ìåæäó C

ik,mn
 è f  (l). Â ñëó÷àå 

CdSb ýòà ñèñòåìà èìååò âèä: 

 

(1) (2) (3) (4) (5)

11

(1) (2) (3) (4) (5)

22

(1) (2) (3) (4) (5)

33

(1

44

0,124 0,013 0,00091 0,0694 0,00067 ,

0,00014 0,315 0,042 0,0135 0,088 ,

0,157 0,000006 0,185 0,0831 0,1985 ,

0,0466

aC f f f f f

aC f f f f f

aC f f f f f

aC f

− = + + + +

− = + + + +

− = + + + +

− = ) (2) (3) (4) (5)

(1) (2) (3) (4) (5)

55

(1) (2) (3) (4) (5)

66

(1) (2)

12

0,0014 0,0877 0,0335 0,113 ,

0,139 0,00029 0,013 0,076 0,00986 ,

0,0041 0,065 0,0061 0,031 0,0077 ,

0,0039 0,0658 0,005

f f f f

aC f f f f f

aC f f f f f

aC f f

+ + + +

− = + + + +

− = + + + +

− = + + (3) (4) (5)

(1) (2) (3) (4) (5)

13

(1) (2) (3) (4) (5)

23

9 0,0296 0,0074 ,

0,166 0,00029 0,013 0,076 0,0099 ,

0,0058 0,0015 0,091 0,035 0,1173 .

f f f

aC f f f f f

aC f f f f f

⎧
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎨
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪
⎪⎩

+ +

− = + + + +

− = + + + +

  (5) 

ãäå à — ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè [18]. Ðåøàÿ ñèñòå-
ìó (5) îòíîñèòåëüíî f (l) ïîëó÷èì çàâèñèìîñòü f (l)

(Ñ
ij
) äëÿ ðàçëè÷íûõ ñâÿçåé (1≤l≤5). 
Íåîáõîäèìûå äëÿ ðàñ÷åòà ñèëîâûõ êîíñòàíò 

f (l) óòî÷íåííûå çíà÷åíèÿ óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ 
Ñ

ijkl
 äëÿ CdSb ïðèâåäåíû â [22]. Ðåçóëüòàòû ðàñ-

÷åòîâ f (l) ïðèâåäåíû â òàáë. 1. 

Òàáëèöà 1 
Ñèëîâûå ïîñòîÿííûå f (l), õàðàêòåðèñòè÷åñêèå ÷àñòîòû ω

 l
 è õàðàêòåðèñòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû 

êîëåáàòåëüíîãî ïëàâëåíèÿ T (l)
êîë

 îòäåëüíûõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé â êðèñòàëëàõ CdSb. 

 l 
f (l), ω

l
, T (l) Cd-Sb-1 Cd-Sb-2 Cd-Sb-3 Sb-Sb Cd-Cd

| f (l)|*10 2, H/ì 1,95 1,91 2,07 7,13 2,4

ω
 l
*10 13, Ãö 4,35 4,1 4,29 8,37 4,95

T (l)
êîë 

, K 725,48 725,87 725,6 742 733,6

À. À. Àùåóëîâ, È. Â. Ãóöóë, Î. Í. Ìàíèê, Ò. Î. Ìàíèê
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Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû èñïîëüçîâàëèñü äëÿ 
íàõîæäåíèÿ êîýôôèöèåíòîâ K

lj
 äèíàìè÷åñêîé 

ìàòðèöû. 
Äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ âîçìîæíûõ îñîáåí-

íîñòåé ïëàâëåíèÿ è êðèñòàëëèçàöèè íåîáõîäè-
ìî èìåòü ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû, õàðàêòåðè-
çóþùèå õèìè÷åñêèå ñâÿçè. Â íàøåì ñëó÷àå ýòî 
õàðàêòåðèñòè÷åñêèå ÷àñòîòû êîëåáàíèé àòîìîâ 
âäîëü õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé, ïðåäñòàâëåííûõ íåý-
êâèâàëåíòíûìè ãèáðèäíûìè îðáèòàëÿìè. 

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ÷àñòîò êîëåáàíèé 
àòîìîâ îòäåëüíûõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé 
(õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ ÷àñòîò) 

Ñîñòàâëåíèå óðàâíåíèé äëÿ õàðàêòåðèñòè-
÷åñêèõ ÷àñòîò ñâîäèòñÿ ê íàõîæäåíèþ ñëåäóþ-
ùåé ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè — êîýôôèöèåíòîâ 
âçàèìîäåéñòâèÿ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû D

ij
 [20]. 

Äëÿ ýòîãî íàõîäÿòñÿ êèíåìàòè÷åñêèå êîýôôè-
öèåíòû A

il
 è äèíàìè÷åñêèå êîýôôèöèåíòû K

lj
 

ïðè âñåâîçìîæíûõ çíà÷åíèé èíäåêñîâ i, l, j: 

 ij i jD A K= ∑ , (6) 

Ðåøàÿ äàëåå ñåêóëÿðíîå óðàâíåíèå: 

 2 0ij ijD − δ ω = , (7) 

ãäå 
1,        
0,      ij

i j
i j
=⎧

δ = ⎨ ≠⎩

ïðè

ïðè
, ω — ÷àñòîòà êîëåáàíèé, 

ïîëó÷èì çíà÷åíèå êâàäðàòîâ ÷àñòîò êîëåáàíèé 
àòîìîâ âäîëü õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé. Îäíàêî ñëåäóåò 
îòìåòèòü, ÷òî íàëè÷èå àíîìàëüíûõ óãëîâ ìåæäó 
ñâÿçÿìè θSb

13
, θSb

23
 è θCd

15
 â CdSb, îòëè÷àþùèõñÿ 

îò óãëà òåòðàýäðè÷åñêîé ñâÿçè [19], ïðèâîäèò ê 
òîìó, ÷òî îáëàñòü íàèáîëüøåãî ïåðåêðûâàíèÿ 
ñîîòâåòñòâóþùèõ îðáèòàëåé íàõîäèòñÿ ïîä óã-
ëîì ê ëèíèè ñâÿçè. Ýòî íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü 
ïðè ðàñ÷åòàõ äèíàìè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ K

lj
 

è ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ D
ij
 äèíàìè÷åñêîé ìàò-

ðèöû. Ñ ó÷åòîì ýòèõ çàìå÷àíèé ïîëó÷åíû ÷èñ-
ëåííûå çíà÷åíèÿ õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ ÷àñòîò, 
òàêæå ïðèâåäåííûå â òàáëèöå 1. 

Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ 

Èçëîæåííûé âûøå ïîäõîä äàë âîçìîæíîñòü 
ðåøèòü öåëûé ðÿä òåõíîëîãè÷åñêèõ çàäà÷, êîã-
äà ïëàâëåíèå ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê ñëåäñòâèå 
ìåõàíè÷åñêîé íåñòàáèëüíîñòè, ïðèâîäÿùåé ê 
íåâîçìîæíîñòè ñóùåñòâîâàíèÿ êðèñòàëëà ïðè 
òåìïåðàòóðàõ âûøå Ò

ïë
. Â ýòîì ñëó÷àå ïëàâëå-

íèå ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê ðåçóëüòàò òåïëîâîãî 
ðàçðóøåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Ýòà 
èäåÿ ïîëó÷èëà ìàòåìàòè÷åñêîå âûðàæåíèå â 
òåîðèè êîëåáàòåëüíîé íåñòàáèëüíîñòè êðèñ-
òàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê [10]. 

Êîëåáàòåëüíûå òåîðèè óäîáíî ðàññìàòðè-
âàòü â ðàìêàõ îáùåé ôåíîìåíîëîãèè ïëàâ-
ëåíèÿ. Âûâîä î òîì, ÷òî ïëàâëåíèå âêëþ÷àåò 
îïðåäåëåííîå óñèëåíèå òåïëîâîãî äâèæåíèÿ, 
ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì àòîìèñòè÷åñêîé òåîðèè 
ìàòåðèè. Ýòà èäåÿ ïîëó÷èëà ìàòåìàòè÷åñêîå 
âûðàæåíèå â ïðåäëîæåííîé Ëèíäåìàííîì òå-
îðèè êîëåáàòåëüíîé íåñòàáèëüíîñòè êðèñòàë-
ëè÷åñêèõ ðåøåòîê, ïðèâîäÿùåé ê ïëàâëåíèþ. 
Ïîëüçóÿñü ïðîñòåéøåé ìîäåëüþ êîëåáàíèé 
ðåøåòêè ñ åäèíñòâåííîé õàðàêòåðèñòè÷åñêîé 
÷àñòîòîé v

E
, ââåäåííîé Ýéíøòåéíîì, Ëèíäå-

ìàíí ïðèøåë ê âûâîäó, ÷òî ïî ìåðå ïîâûøåíèÿ 
òåìïåðàòóðû àìïëèòóäà êîëåáàíèé àòîìîâ îêî-
ëî ðàâíîâåñíûõ ïîëîæåíèé äîëæíà ïîñëåäîâà-
òåëüíî âîçðàñòàòü. Îí ïðåäïîëîæèë, ÷òî, êîãäà 
ðàçìàõ ýòèõ êîëåáàíèé ñòàíîâèòñÿ ñðàâíèìûì ñ 
ìåæàòîìíûìè ðàññòîÿíèÿìè, âçàèìíîå “íàðó-
øåíèå” êîëåáàíèé ñòàíîâèòñÿ çàìåòíûì è ÷òî 
êðèñòàëë òåðÿåò ìåõàíè÷åñêóþ ñòàáèëüíîñòü. 

Óðàâíåíèå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ [10] èìå-
åò âèä: 

 2 2/3
E nT c V M= νêîë , (8) 

Îíî ñâÿçûâàåò õàðàêòåðèñòè÷åñêóþ ÷àñòîòó 
êîëåáàíèé â êðèñòàëëå ñ òåìïåðàòóðîé êîëå-
áàòåëüíîãî ïëàâëåíèÿ Ò

êîë
 è äðóãèìè ôèçè÷åñ-

êèìè âåëè÷èíàìè, êîòîðûå äëÿ êîíêðåòíûõ 
âåùåñòâ — èçâåñòíû: ìîëÿðíûì îáúåìîì V

k
 è 

àòîìíîé ìàññîé M. Ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî êîíñ-
òàíòà c èìååò îäèíàêîâîå çíà÷åíèå äëÿ êðèñòàë-
ëîâ ïîäîáíîãî ñòðîåíèÿ è ïîýòîìó åå ïîäñ÷è-
òûâàëè ïî òåìïåðàòóðå ïëàâëåíèÿ êàêîãî-ëèáî 
îäíîãî âåùåñòâà. Ìíîãî÷èñëåííûå ðàáîòû ïî-
êàçàëè, ÷òî ýòà ìîäåëü ïî ñóùåñòâó íå ïîçâîëÿåò 
ïîñòðîèòü îäíîôàçíóþ òåîðèþ êîëåáàòåëüíîãî 
ïëàâëåíèÿ, òàê êàê íå óäîâëåòâîðÿåò ôóíäà-
ìåíòàëüíûì ïðèíöèïàì òåðìîäèíàìèêè [10]. 
Îäíàêî, ýòî âîçðàæåíèå íå ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ 
íà îáëàñòü âåñüìà âûñîêèõ òåìïåðàòóð è äàâëå-
íèé. Äàæå â îáû÷íûõ óñëîâèÿõ ôîðìóëó Ëèí-
äåìàííà óäîáíî èñïîëüçîâàòü äëÿ íàõîæäåíèÿ 
çàâèñèìîñòåé ìåæäó ðàçëè÷íûìè ôèçè÷åñêèìè 
ñâîéñòâàìè òâåðäûõ òåë, ñâÿçàííûõ ñ Ò

ïë
. Îäíà 

èç ïðè÷èí çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ýíåðãèÿ ïî-
çèöèîííîãî ðàçóïîðÿäî÷åíèÿ êðèñòàëëà òåñíî 
ñâÿçàíà ñ âîçâðàùàþùèìè ñèëàìè, äåéñòâóþ-
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ùèìè ïðè êîëåáàíèÿõ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåò-
êè; ëþáóþ èç ýòèõ âåëè÷èí ìîæíî èñïîëüçîâàòü 
äëÿ îïèñàíèÿ äðóãèõ ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ êðèñ-
òàëëà. Ñëåäóåò òàêæå ïîä÷åðêíóòü, ÷òî òàêàÿ 
ìîäåëü ïîäîáíî áîëåå ñëîæíûì ìîäåëÿì êî-
ëåáàòåëüíîãî ïëàâëåíèÿ, ïîÿâèâøèìñÿ çà íåé, 
îòíîñèòñÿ ê êðèñòàëëàì ïðîñòåéøåãî ñòðîåíèÿ, 
ò.å. ê ïëîòíîóïàêîâàííûì àíñàìáëÿì àòîìîâ. 

Êðèñòàëëû, â ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó êîòîðûõ 
âõîäÿò áîëåå ñëîæíûå åäèíèöû, íàïðèìåð ìî-
ëåêóëû, îòëè÷àþòñÿ ñëîæíîñòüþ êîëåáàíèé, 
èñêëþ÷àþùèõ íàëè÷èå ïðîñòîãî ïðåäåëà ñòà-
áèëüíîñòè ðåøåòêè, çàâèñÿùåãî ëèøü îò àìï-
ëèòóäû êîëåáàíèé îòíîñèòåëüíî öåíòðîâ ìàññ 
ìîëåêóë. Îäíàêî, â òàêèõ ñòðóêòóðàõ ïîâûøåí-
íîé ñëîæíîñòè ïðè çàêðèòè÷åñêèõ àìïëèòóäàõ 
ìîæåò ðàçâèâàòüñÿ íåóñòîé÷èâîñòü îïðåäåëåí-
íûõ âèäîâ êîëåáàíèé. 

Ïðîâåäåííûé àíàëèç ïîêàçàë, ÷òî õîòÿ ýòà 
ìîäåëü ïî ñóòè è íå äàåò âîçìîæíîñòè ïîñò-
ðîåíèÿ òåîðèè “îäíîôàçíîãî” êîëåáàòåëüíî-
ãî ïëàâëåíèÿ, îäíàêî ïðè ýòîì îíà ïîçâîëÿ-
åò èñïîëüçîâàòü ôîðìóëó (8) äëÿ íàõîæäåíèÿ 
“ýôôåêòèâíûõ” çíà÷åíèé õàðàêòåðèñòè÷åñêîé 
òåìïåðàòóðû îòäåëüíûõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé, 
ÿâëÿþùèõñÿ âàæíûì ïàðàìåòðîì äèíàìèêè 
êîëåáàíèé íèçêîñèììåòðè÷íîé êðèñòàëëè÷åñ-
êîé ðåøåòêè. Ïðèíÿòèå òàêîé êîíöåïöèè ïîç-
âîëÿåò îáúÿñíèòü òîíêóþ ñòðóêòóðó ïëàâëåíèÿ 
è êðèñòàëëèçàöèè CdSb, ïðîñëåäèòü ïðè ýòîì 
äèíàìèêó ôîðìèðîâàíèÿ å¸ õèìè÷åñêîé ñâÿçè. 

Îäíàêî, ïðåæäå ÷åì ïðèíÿòü ýòó êîíöåïöèþ 
íåîáõîäèìî ñäåëàòü ñëåäóþùåå çàìå÷àíèå. Ñî-
ãëàñíî (8) âûðàæåíèå äëÿ òåìïåðàòóðû êîëå-
áàòåëüíîãî ïëàâëåíèÿ ñîäåðæèò ïîñòîÿííûå, 
êîòîðûå ïðèíèìàþò îäèíàêîâîå çíà÷åíèå äëÿ 
êðèñòàëëîâ ïîäîáíîãî ñòðîåíèÿ. Ïîýòîìó îò-
íîøåíèå òåìïåðàòóð T (l)

êîë
 áóäåò ðàâíÿòüñÿ îò-

íîøåíèþ êâàäðàòîâ õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ ÷àñòîò. 
Ó÷èòûâàÿ, ÷òî èíòåðâàë êðèñòàëëèçàöèè ñòà-
áèëüíûõ è ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé CdSb ñî-
ñòàâëÿåò ∼26 K [11], ìîæíî ïîëàãàòü, ÷òî â ýòîì 
èíòåðâàëå áóäóò íàõîäèòüñÿ è âñå T (l)

êîë
 (1<l<5). 

Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè ïðèìåíåíèÿ ðàñ-
ñìàòðèâàåìûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé äëÿ ðå-
øåíèÿ òåõíîëîãè÷åñêèõ çàäà÷ â òàáë.1 ïðåäñòàâ-
ëåíû òåìïåðàòóðû êîëåáàòåëüíîãî ïëàâëåíèÿ, 
ðàññ÷èòàííûå ñ ó÷åòîì ñäåëàííûõ çàìå÷àíèé. 

Ïðèâåäåííûå â ýòîé òàáëèöå äàííûå ïîä-
òâåðæäàþòñÿ òåõíîëîãè÷åñêèìè ðåæèìàìè 
ïîëó÷åíèÿ êîíêðåòíûõ îïòè÷åñêèõ è òåðìî-
ýëåêòðè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ íà îñíîâå CdSb [3]. 

Â ïåðâîì ñëó÷àå ðàñïëàâ ñòàáèëèçèðîâàëñÿ 
ïðè òåìïåðàòóðå 743 K. Ýòî ïîçâîëèëî ïîëó-
÷èòü âûñîêîñîâåðøåííûå ìîíîêðèñòàëëè÷åñ-
êèå ñëèòêè CdSb ñ ïëîòíîñòüþ äèñëîêàöèé íå 
áîëåå 10 2 ñì -2 è êîýôôèöèåíòîì îïòè÷åñêîãî 
ïîãëîùåíèÿ β=0,1-0,2ñì -1 â ñïåêòðàëüíîì äèà-
ïàçîíå ïðîçðà÷íîñòè 2,9 - 30,0 ìêì. Âî âòîðîì 
ñëó÷àå òåìïåðàòóðà ðàñïëàâà â ïðîöåññå êðèñ-
òàëëèçàöèè ñëèòêà ïåðèîäè÷åñêè èçìåíÿëàñü â 
èíòåðâàëå 730-740 K. Ýòî ïðèâåëî ê ïîÿâëåíèþ 
îáúåìíî-ïåðèîäè÷åñêèõ ñëîèñòûõ ñòðóêòóð 
CdSb, õàðàêòåðèçóþùèõñÿ ïîâûøåííûì çíà-
÷åíèåì êîýôôèöèåíòà ïîïåðå÷íîé òåðìî ÝÄÑ 
Δα = 300 - 350 ìêâ â èíòåðâàëå 250-360 K. 

Ñîïîñòàâëåíèå ðåçóëüòàòîâ òàáë.1 ñ ïðèâå-
äåííûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïîêà-
çàëî, ÷òî ôîðìèðîâàíèå ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ â 
ïåðâîì ñëó÷àå ïðîèñõîäèëî ïðè íàëè÷èè â æèä-
êîé ôàçå ñâÿçåé Sb-Sb, à ñèíòåç ñâÿçåé Cd-Cd è 
Cd-Sb ïðîèñõîäèë â ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûõ 
óñëîâèÿõ óæå “ñôîðìèðîâàííûõ” ñâÿçåé Sb-Sb. 

Âî âòîðîì ñëó÷àå îáðàçîâàíèå ñâÿçåé Cd-Sb 
ðàçëè÷íîé äëèíû ïðîèñõîäèëî óæå ïðè íàëè-
÷èè ñâÿçåé Sb-Sb è Cd-Cd, ÷òî ïðèâåëî ê ðîñòó 
ñòåïåíè äåôåêòíîñòè ïîëó÷àåìîãî ìàòåðèàëà. 
Êîððåêöèÿ äåôåêòîâ ïðîâîäèòñÿ ñ ïîìîùüþ 
äàëüíåéøåãî îòæèãà. Òàêèì îáðàçîì â òàêîì 
òåõíîëîãè÷åñêîì ïðèåìå, êàê îòæèã, ïîëó÷àåì 
âàæíûé èíñòðóìåíò äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ îáúåì-
íûõ íàíîñòðóêòóð ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè. 

Íåîáõîäèìî òàêæå îòìåòèòü, ÷òî ñóùåñòâó-
þùèå êîëåáàòåëüíûå òåîðèè ðàñïðîñòðàíÿþò-
ñÿ íà êðèñòàëëè÷åñêèå ðåøåòêè ïðîñòåéøèõ 
âèäîâ (ïðèìèòèâíûå êóáè÷åñêèå), à òîíêèå 
ýôôåêòû ïðîöåññîâ ïëàâëåíèÿ çäåñü ïðîñòî 
óïóñêàþòñÿ. Âñå ýòî ñâèäåòåëüñòâóåò î íåîá-
õîäèìîñòè ïîñòðîåíèÿ áîëåå ðåàëüíûõ ìî-
äåëåé ïðîöåññîâ ïëàâëåíèÿ. Èõ ñîçäàíèå, íà 
íàø âçãëÿä, íóæäàåòñÿ â ó÷åòå îñîáåííîñòåé 
õèìè÷åñêîé ñâÿçè, èññëåäîâàíèè ôèçè÷åñêèõ 
ñâîéñòâ è ïîñòðîåíèè ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäå-
ëåé, äàþùèõ âîçìîæíîñòü ïîëó÷åíèÿ êîëè-
÷åñòâåííûõ îöåíîê äèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ 
êîíêðåòíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. 

Âûâîäû 

Ïðåäëîæåíû ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè äëÿ 
ðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ õèìè÷åñêîé ñâÿçè, åå ñè-
ëîâûõ è ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, ïîçâî-
ëèâøèå ïðîâåñòè êîìïëåêñíûå èññëåäîâàíèÿ 
äèíàìèêè å¸ ôîðìèðîâàíèÿ â ñëó÷àå CdSb. 

À. À. Àùåóëîâ, È. Â. Ãóöóë, Î. Í. Ìàíèê, Ò. Î. Ìàíèê
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Óòî÷íåíà ôåíîìåíîëîãè÷åñêàÿ òåîðèÿ ïëàâ-
ëåíèÿ è êðèñòàëëèçàöèè CdSb, ïóòåì ðàñ÷åòîâ 
òåõíîëîãè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ (õàðàêòåðèñòè-
÷åñêèõ ÷àñòîò êîëåáàíèé àòîìîâ, òåìïåðàòóð 
êîëåáàòåëüíîãî ïëàâëåíèÿ îòäåëüíûõ õèìè-
÷åñêèõ ñâÿçåé). 

Óñòàíîâëåíî íàëè÷èå "òîíêîé" ñòðóêòóðû 
ïëàâëåíèÿ è êðèñòàëëèçàöèè CdSb, ïîçâîëÿ-
þùèå ôîðìèðîâàòü îáúåìíûå ñòðóêòóðû ñ çà-
äàííûìè ñâîéñòâàìè. 

Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ðàçðàáîòêå òåõíîëîãè÷åñ-
êèõ ðåæèìîâ ñèíòåçà è êðèñòàëëèçàöèè íîâûõ 
ìàòåðèàëîâ íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü "òîíêóþ" 
ñòðóêòóðó ïðîöåññîâ ïëàâëåíèÿ è êðèñòàëëè-
çàöèè; óñëîâèÿ ïëàâëåíèÿ ñòàáèëüíûõ è ìåòà-
ñòàáèëüíûõ ôàç ïóòåì ðàñ÷åòà òåìïåðàòóðíûõ 
èíòåðâàëîâ ôîðìèðîâàíèÿ íåîáõîäèìûõ õè-
ìè÷åñêèõ ñâÿçåé. 
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