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1. £ÄÇÆÇÐËÇ

±ÑÆÂÄÎâáÜÇÇ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÕÄÈÓÆÞØ ÕÇÎ ÐÇ ËÏÇÇÕ ÑÃÎÂ-
ÔÕÇÌ ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË Ë ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÌ ÔÑÔÕÂÄÂ
ÑÕ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË. ªÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÍÂÓÃËÆÑÄ,
ÐËÕÓËÆÑÄ, ÑÍÔËÆÑÄ Ë ÔÖÎß×ËÆÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ,
ÒÓÑÄÇÆÈÐÐÞÇ Ä ÒÇÓÄÑÌ ÒÑÎÑÄËÐÇ XX Ä., ÄÞâÄËÎË ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ×ÂÊ Ô ÛËÓÑÍËÏË ÑÃÎÂ-
ÔÕâÏË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË. ªÊÄÇÔÕÐÂ ÅÓÖÒÒÂ ÔËÎßÐÑ ÐÇÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËØÔâ ÐÂÎËÚËÇÏ
ÄÇÔßÏÂ ÛËÓÑÍËØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË [1 ë 4]. ¬ ÔËÎßÐÑ
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏ ÑÕÐÑÔâÕÔâ, Ä ÚÂÔÕÐÑ-
ÔÕË, ÍÖÃËÚÇÔÍËÇ Ë ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ ÍÂÓÃËÆÞ, ÐËÕÓËÆÞ Ë
ÑÍÔËÆÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ëVI ÅÓÖÒÒ. °ÔÑÃÇÐÐÑ
ÛËÓÑÍËÇ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ËÏÇáÕ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÇ
ÍÖÃËÚÇÔÍËÇ ÍÂÓÃËÆÞ ÕËÕÂÐÂ, ÙËÓÍÑÐËâ, ÅÂ×ÐËâ, ÐËÑÃËâ Ë
ÕÂÐÕÂÎÂ, ÄÔÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÑÕÑÓÞØ ÊÂÏÇÕÐÑ ËÊÏÇÐâáÕÔâ Ä
ÑÃÎÂÔÕâØ ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ÒÓË ÔÑØÓÂÐÇÐËË ÐÇËÊÏÇÐÐÑÌ
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. °ÔÑÃÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ
ÍÂÓÃËÆÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÔÂÏÑÌ ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÄÈÓÆÑÔÕßá
Ë ÕÖÅÑÒÎÂÄÍÑÔÕßá ÔÓÇÆË ÄÔÇØ ÕÄÇÓÆÑ×ÂÊÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ.
¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ÔÑÚÇÕÂÐËá ÄÞÔÑÍËØ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ Ë ÕÇÓÏËÚÇ-
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£ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÆÑÔÕËÅÐÖÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ Ä ËÊÖÚÇÐËË ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÇÖÒÑÓâÆÑ-
ÚÇÐÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy (M � Ti;Zr;Hf;Nb;Ta) Ë ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ MOy

(M � Ti;V;Nb). ³ÑÔÕÂÄ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ MXy (X � C;O) ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ËØ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÇ (ÖÒÓÖÅËÇ) ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ë ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÑÃÎÂÔÕË ÒÓËÏÇÐÇÐËâ Ä ÔÑÄÓÇ-
ÏÇÐÐÑÌ ÕÇØÐËÍÇ. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÑÃÑÃÜÇÐÞ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ Ä ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍÑÌ ÑÙÇÐÍÇ ÖÒÓÖ-
ÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. £ÒÇÓÄÞÇ ÔËÔÕÇÏÂÕËÊËÓÑÄÂÐÞ ÑÔÐÑÄÐÞÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕâÏ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ci j ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ
ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy (M � Ti;Zr;Hf;Nb;Ta) Ë ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ MOy (M � Ti;V;Nb). ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ
ÄÎËâÐËÇ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÐÂ ÖÒÓÖÅÖá ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÏÂÍÔËÏÖÏÞ Ë
ÏËÐËÏÖÏÞ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÕÓÈØÏÇÓÐÞØ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÖÒÓÖÅËØ ÏÑÆÖÎÇÌ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ Ä àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ ��100�, �0�10�, �00�1� ËÎË
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ ��1�1�1� ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÔÓÇÆË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËÇÌ ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÍÖÃËÚÇÔÍËÌ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÕËÕÂÐÂ TiOy,
ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËá ÏÑÆÖÎÇÌ ÔÆÄËÅÂ Ë ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ âÄÎâÇÕÔâ ÒÎÂÔÕËÚÐÞÏ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÏ.
±ÓÇÆÎÑÉÇÐÂ àÏÒËÓËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂÏË ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ
ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy Ë ËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ ÒÎÂÄÎÇÐËâ.
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ÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ (ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛÑÌ ÕÄÈÓÆÑÔÕË, ÄÞÔÑ-
ÍÑÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ Ë ÍÑÓÓÑÊËÑÐÐÑÌ ÔÕÑÌÍÑÔÕË, ÄÞÔÑÍÑÌ
ÕÇÒÎÑ- Ë àÎÇÍÕÓÑÒÓÑÄÑÆÐÑÔÕË) ÍÂÓÃËÆÞ ËÏÇáÕ ÑÚÇÐß
ÃÑÎßÛÑÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÆÎâ ÕÇØÐËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ.

£ÎËâÐËÇ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÐÂ ÖÒÓÖÅËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÇÔÕÇ-
ØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÑ ÐÇÆÂÄÐÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË Ä
ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÐÇ ÑÃÔÖÉÆÂÎÑÔß. £ÔÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÍÂÓÃËÆÑÄMCy, ÊÂÄËÔâÕ
ÑÕ ËØ ÔÑÔÕÂÄÂ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÖÚÈÕÂ ÄÎËâÐËâ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËË ÐÂ ÖÒÓÖÅËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ MXy (X � C, N, O) ËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ ×ÖÐÍÙËÌ ÔÑÔÕÂÄÂ (ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ
ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÐÇÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÄÐÇÆÓÈÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ X )
y � X=M. ªÏÇáÜËÇÔâ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ, ÑÃÑÃÜÈÐÐÞÇ Ä ÍÐËÅÂØ [1 ë 8] Ë ÑÃÊÑÓÂØ [9 ë 12],
âÔÐÑ ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ Ë ÖÒÓÖÅËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓÑÌ B1 ÑÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y. ¥ÇÌ-
ÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÍÂÓÃË-
ÆÑÄ ÑÕ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÏÑÆÖ-
ÎÇÌ ÖÒÓÖÅÑÔÕËE,B ËG, Â ÕÂÍÉÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m
[1 ë 7, 11]. ®ÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÞ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Ä ÕÑÏ
ÚËÔÎÇ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÑÍÔËÆÑÄ, ÑÃÎÂÆÂáÕ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËÇÌ ÖÒÓÖ-
ÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ËØ ÖÒÓÖÅËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÑÆËÐÂÍÑÄÞ
ÕÑÎßÍÑ ÄÆÑÎß ÅÎÂÄÐÞØ ÑÔÇÌ [100], [010] Ë [001], ÐÑ ÓÂÊ-
ÎËÚÂáÕÔâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] ËÊ-ÊÂ ÓÂÊ-
ÎËÚËÌ Ä ÂÕÑÏÐÞØ ÖÒÂÍÑÄÍÂØ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÓÂÔÚÈÕ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl ÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÐËÕÓËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiN1;0 Ë ÍÂÓÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiC1;0

ËÊ ÒÇÓÄÞØ ÒÓËÐÙËÒÑÄ ÃÞÎ ÒÓÑÄÇÆÈÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ [13].
´ÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖ-

ÎÇÌ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÀÐÅÂ Ehkl ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ
ÕËÕÂÐÂ TiC1;0, ØÓÑÏÂ CrC1;0, ÐËÑÃËâ NbC1;0, ÏÑÎËÃÆÇÐÂ
MoC1;0 Ë ÅÂ×ÐËâ HfC1;0 ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ë ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ Ä
ÓÂÃÑÕÇ [14]. £ ÓÂÃÑÕÇ [15] Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÇÓÄÑÒÓËÐ-
ÙËÒÐÞØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
(DFT) ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô ÍÖÃËÚÇÔÍËÏ (ÒÓ. ÅÓ. Fm3m) àÍÄËÂÕÑÏ-
ÐÞÏ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÏ ÕËÕÂÐÂ TiO ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ
ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÍÔËÆÑÄ TiO2, Ti2O3, Ti3O Ë Ti3O5 Ë
ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ
ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÀÐÅÂ Ehkl àÕËØ ÑÍÔËÆÑÄ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl]. ´ÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ
ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÀÐÅÂ Ehkl Ë ÏÑÆÖÎÇÌ ÔÆÄËÅÂ Ghkl ÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÙËÓÍÑÐËâ ZrC1;0 Ë ÅÂ×ÐËâ HfC1;0 ÆÎâ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÑÕ 600 ÆÑ 2400 ¬ ÃÞÎË ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÐÞ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT Ë ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ [16]. £ ÓÂÃÑÕÇ
[17] ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ë ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÕÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÒÓÑÔÕ-
ÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÀÐÅÂ
Ehkl Ë ÏÑÆÖÎÇÌ ÔÆÄËÅÂ Ghkl, Â ÕÂÍÉÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔ-
ÔÑÐÂ mhkl ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÐËÑÃËâ, ÕÂÐÕÂÎÂ Ë
ÕËÕÂÐÂ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÕÇÑÓËË ÖÒÓÖÅÑÔÕË [18 ë 20], ÏÂÕÓËÙÂ (C)
ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
ÄÍÎáÚÂÇÕ Ä ÔÇÃâ ÕÓË ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÇ ÖÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ c11,
c12 Ë c44 Ë ËÏÇÇÕ ÄËÆ

�C � �

c11 c12 c12 0 0 0
c12 c11 c12 0 0 0
c12 c12 c11 0 0 0
0 0 0 c44 0 0
0 0 0 0 c44 0
0 0 0 0 0 c44

0BBBBB@

1CCCCCA : �1a�

°ÃÓÂÕÐÂâ ÏÂÕÓËÙÂ (S) ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÖÒÓÖÅÑÌ ÒÑÆÂÕÎËÄÑÔÕË si j
ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ËÏÇÇÕ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÄËÆ Ë ÄÍÎá-

ÚÂÇÕ ÕÓË ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÌ ÒÑÆÂÕÎËÄÑÔÕË s11, s12 Ë s44:

�S � �

s11 s12 s12 0 0 0
s12 s11 s11 0 0 0
s12 s12 s11 0 0 0
0 0 0 s44 0 0
0 0 0 0 s44 0
0 0 0 0 0 s44

0BBBBB@

1CCCCCA : �1b�

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy

ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÊÐÂÕß, ÍÂÍ ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÖÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ
ÉÈÔÕÍÑÔÕË c11, c12 Ë c44 ËÎË ÖÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÒÑÆÂÕÎËÄÑ-
ÔÕË s11, s12 Ë s44 Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑ-
ÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÈÕÞ ÖÒÓÖÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ Ë ÍÑÐ-
ÔÕÂÐÕ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j ËÏÇáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÔÕÇ-
ØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÍÂÓÃËÆÑÄ
MC1;00. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÙÇÐÍË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÃÑ-
ÕÂØ [21 ë 46] Ë ÆÓÖÅËØ, ÒÑÎÖÚÇÐÞ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÄÂÓËÂÐÕÂØ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÎÑÍÂÎßÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (LDA) Ë ÑÃÑÃ-
ÜÈÐÐÑÅÑ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ (GGA) ÆÎâ ÑÃÏÇÐ-
ÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÒÓË 0 ¬. £ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ
ÄÓÇÏâ ÒÑËÔÍ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÔÕÂÃËÎßÐÞØ ×ÂÊ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓË-
ÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÍÂÓÃËÆÑÄ, ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕ-
Ôâ ÕÂÍÉÇ Ô ÒÑÏÑÜßá àÄÑÎáÙËÑÐÐÑÅÑ ÂÎÅÑÓËÕÏÂ, ÓÇÂÎË-
ÊÑÄÂÐÐÑÅÑ Ä ÒÓÑÅÓÂÏÏÇ USPEX (Universal Structure
Predictor: Evolutionary Xtallography) [47]. µÒÓÖÅËÇ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÖÇÏÞØ ÍÂÓÃËÆÐÞØ ×ÂÊ ÑÙÇÐËÄÂáÕÔâ ÒÖÕÈÏ
ÓÂÔÚÈÕÂ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÕÇÐÊÑÓÂ ÖÒÓÖÅÑÔÕË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ ÍÑÐÇÚÐÞØ ÓÂÊÐÑÔÕÇÌ [48], ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÐÑÅÑ Ä
ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÑÏ ÒÂÍÇÕÇ VASP (Vienna Ab initio Simulation
Package) [49, 50]. °ÆÐÂÍÑ Ä ÓÂÏÍÂØ àÕËØ ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞØ
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÖÒÓÖÅËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÕÑÎßÍÑ ÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÍÂÓÃËÆÐÞØ ×ÂÊ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÖÒÓÖÅËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ
ÑÔÕÂáÕÔâ ÐÇËÊÄÇÔÕÐÞÏË. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇ-
ÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ÑÆÐÑÅÑ Ë
ÕÑÅÑ ÉÇ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂMC1;0 ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÖÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÉÈÔÕÍÑÔÕË
ci j ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiC1;0, ÓÂÔÔÚËÕÂÐ-
ÐÞÇ Ä 12 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÃÑÕÂØ, ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ
ÐÂ 26 ë 38% [51]. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 1 Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÒÑ-
ÍÂÊÂÐÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË
(100) ÆÎâ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TiC1;0, ÒÑÔÕÓÑÇÐ-
ÐÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÉÈÔÕÍÑÔÕË c11, c12, c44,
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÂØ [14, 17, 52],
ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË GGA àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ GA. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÄÇÔßÏÂ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑ.

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ËÊÖÚÇÐËâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË
ÍÂÓÃËÆÑÄ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÂâ ÖÎßÕÓÂÊÄÖÍÑÄÂâ
(µ©) ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ. £ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÇÈ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÒÑ-
ÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚËÕß ÒÑÎÐÞÌ ÐÂÃÑÓ ÏÑÆÖÎÇÌ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÐÇ-
ÓÂÊÓÖÛÂáÜËÏ ÔÒÑÔÑÃÑÏ. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ µ©-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ËÎË ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÑÌ µ©-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑ-
ÒËË ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ËØ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ,
ÄÍÎáÚÂâ ÖÒÓÖÅËÇ ÒÑÔÕÑâÐÐÞÇ. µ©-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ ÑÔÐÑ-
ÄÂÐÂ ÐÂ ËÊÖÚÇÐËË ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËâ µ©-ÄÑÎÐ ÚÇÓÇÊ ÏÂÕÇ-
ÓËÂÎ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÖÎßÕÓÂÊÄÖÍÑÄÞÇ ÄÑÎÐÞ ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ËÊÏÇÓÇÐËâ ÄÓÇÏÇÐË ËØ ÒÓÑØÑÉ-
ÆÇÐËâ ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÇÙ Ë ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÍÑÓÑÔÕË ËØ ÓÂÔ-
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ÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËâ, ÔÄâÊÂÐÐÑÌ Ô ÕÂÍËÏË ÖÒÓÖÅËÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË
ÍÂÓÃËÆÑÄ, ÍÂÍ ÏÑÆÖÎß ÀÐÅÂ, ÏÑÆÖÎß ÔÆÄËÅÂ Ë ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕ ±ÖÂÔÔÑÐÂ. ±ÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ µ©-ÏÇ-
ÕÑÆÑÄ ÆÎâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÍÂÓÃËÆÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ËØ ÐÇÓÂÊÓÖ-
ÛÂáÜËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ Ë ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËÊÖÚÇÐËâ Ä ÛËÓÑÍÑÏ
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ. £ ÙÇÎÑÏ, µ©-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ Ë ÓÇ-
ÊÑÐÂÐÔÐÂâ µ©-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ âÄÎâáÕÔâ ÒÑÎÇÊÐÞÏË ËÐ-
ÔÕÓÖÏÇÐÕÂÏË ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÂÓÃË-
ÆÑÄ. °ÆÐÂÍÑ ÂÄÕÑÓÂÏ ÐÇËÊÄÇÔÕÐÞ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËá
ÖÎßÓÂÊÄÖÍÑÄÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Í ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ
ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÏ ÍÂÓÃËÆÂÏ. °ÐÂ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÒÓË ËÊ-
ÖÚÇÐËË ÍÑÏÒÑÊËÙËÑÐÐÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ÕËÒÂ SiC ëAlN,
TiC ëTiNi.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÈÕÞ ÖÒÓÖÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ Ë ÍÑÐ-
ÔÕÂÐÕ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ci j ËÏÇáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MC1;00 Ë ÆÓÖÅËØ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐ-
ÐÞØ ÍÂÓÃËÆÐÞØ ×ÂÊ ÒÓË 0 ¬. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ
ÔËÎßÐÑ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ âÄÎâÇÕÔâ ÑÚÇÐß ÔÎÑÉ-
ÐÑÌ Ë ÇÈ ÓÂÔÚÈÕ Ä ÓÂÊÐÞØ ÄÂÓËÂÐÕÂØ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË (DFT) ÕÓÇÃÖÇÕ ÄÄÇÆÇÐËâ ÏÐÑÅËØ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎß-
ÐÞØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ Ë ÖÒÓÑÜÇÐËÌ, ÒÓËÄÑÆâÜËØ Í ÐÇÕÑÚÐÞÏ
ÍÑÐÇÚÒÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÑÙÇÐÍË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÃÔÖÉ-
ÆÂÇÏÞØ ÔËÎßÐÑ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÐÞØ ×ÂÊ.
¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÕÑÚÐÑÔÕß ÒÓËÃÎËÉÇÐËÌ LDA Ë GGA, ÛË-
ÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ Ä DFT-ÓÂÔÚÈÕÂØ, ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ
ÑÒËÔÞÄÂÇÏÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ Ë ÄÞÃÑÓÂ ÒÑÆØÑÆâÜÇÅÑ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎÂ ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ. ¯ÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍÂâ
àÐÇÓÅËâ ÑÕÔÇÚÍË ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÐÇÕÑÚÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÂÏ. ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÒÔÇÄÆÑÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ÆÎâ ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÑÛËÃ-
ÍÂÏ Ä ÓÂÔÚÈÕÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÆÎâ d- Ë
f-àÎÇÏÇÐÕÑÄ.

¡ÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÓËÔÖÜÂ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÍÖ-
ÃËÚÇÔÍËÏ ÍÂÓÃËÆÂÏ Ë ÑÍÔËÆÂÏ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.
¬ÂÍ ÒÓËÏÇÓ ÏÑÉÐÑ ÖÒÑÏâÐÖÕß ÔÖÎß×ËÆ ÔÇÓÇÃÓÂ ì ÂÓ-

ÅÇÐÕËÕ b-Ag2S Ô ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ (ÒÓ. ÅÓ. Im3m) ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ.
¡ÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÓÂÐÇÇ ÃÞÎÂ
ËÊÖÚÇÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [53, 54], ÅÆÇ ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÔÍÑÓÑ-
ÔÕË ÒÓÑÆÑÎßÐÞØ Ë ÒÑÒÇÓÇÚÐÞØ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ, ÐÂ ËØ
ÑÔÐÑÄÇ ÃÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË c11,
c12 Ë c44 Ë ÒÑÔÕÓÑÇÐÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ
ÏÑÆÖÎâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË Ehkl ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÖÎß×ËÆÂ ÔÇÓÇÃÓÂ
b-Ag2S ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ 600 ¬, ÒÑÍÂÊÂÐÐÑÇ ÐÂ ÓËÔ. 2.

2. µÚÈÕ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÖÒÓÖÅËØ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ MXy

£ ÓÂÃÑÕÂØ [51, 55 ë 60] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ
ÏÇÕÑÆ ÑÙÇÐÍË ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ci j ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy, ËÏÇáÜËØ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ B1, Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ËØ ÔÑÔÕÂÄÂ Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÄÏÇÔÕÐÑÅÑ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÑ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÏ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂÏ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÖÒÓÖÅËÏ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂÏ ÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MC1;0. ¬ÓÂÕÍÑ ÔÖÕß ÆÂÐÐÑÅÑ
ÒÑÆØÑÆÂ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ.

±ÇÓÄÞÏ ÛÂÅÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ ÏÑÆÖÎÇÌ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÍÂÓÃËÆÂ MCy ÑÕ
ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂØÑÆâÕÔâ ÒÖÕÈÏ ÂÒÒÓÑÍ-
ÔËÏÂÙËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ
ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ. ¿ÕË ÏÑÆÖÎË ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÑÃÝÈÏÐÞÌ ÏÑÆÖÎß ÖÒÓÖÅÑÔÕË B Ë ÏÑÆÖÎß
ÔÆÄËÅÂ G. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÏÑÆÖÎÇÌ ÑÕ ÔÑÆÇÓÉÂ-
ÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y Ä ÍÂÓÃËÆÇMCy ÔÎÇÆÖáÜËÇ:

B�y� � By�1FB�y� ; �2�

G�y� � Gy�1FG�y� ; �3�

ÅÆÇ By�1 Ë Gy�1 ì ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ
ÔÉÂÕËâ Ë ÔÆÄËÅÂ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ MC1;0,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÒÖÕÈÏ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË, Â FB�y� Ë FG�y� ì
×ÖÐÍÙËË, ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÖáÜËÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË àÕËØ ÏÑÆÖ-
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ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÉÈÔÕÍÑÔÕË c11, c12 Ë c44, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ
Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÂØ [14, 17, 52] ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
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²ËÔ. 2. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË Ehkl

ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÖÎß×ËÆÂ ÔÇÓÇÃÓÂ ì ÂÓÅÇÐÕËÕÂ b-Ag2S, ì ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÇ 600 ¬ [54].
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ÎÇÌ ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÍÂÓÃËÆÂ MCy Ô ÖÚÈÕÑÏ ÊÐÂÚÇÐËÌ By�1 Ë
Gy�1. ®ÑÆÖÎË ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Ë ÔÆÄËÅÂ ËÊÑÕÓÑÒ-
ÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÖÒÓÖÅËÏË ÍÑÐÔÕÂÐ-
ÕÂÏË ÉÈÔÕÍÑÔÕË ÔÎÇÆÖáÜËÏË ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâÏË: B �
� �c11 � 2c12�=3 Ë G � c44 [27, 61, 62]. £ ÓÂÃÑÕÇ [55]
ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕËB�y� ËG�y�ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄMCy ÑÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÂ y ËÏÇáÕ ÕÑÕ ÉÇ ÄËÆ, ÚÕÑ Ë ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË B�y� Ë G�y�, ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ ÒÖÕÈÏ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ àÕËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ. ¥ÓÖÅË-
ÏË ÔÎÑÄÂÏË, �c11 � 2c12�=3 � By�1FB�y� Ë c44 � Gy�1FG�y�.
³ÑÅÎÂÔÐÑ [55], ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ c11�y� Ë
c12�y� ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÑÆËÐÂÍÑÄÞ. ¬ÂÍ
ÖÉÇ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß, ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ
ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ÑÆÐÑÅÑ Ë ÕÑÅÑ ÉÇ ÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ MC1;0 ÏÑÅÖÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÂÕß-
Ôâ. ±ÑàÕÑÏÖ ÔÓÇÆË ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÑÙÇÐÑÍ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ ÏÑÆÖÎÇÌ Bcalc; y�1, Ë Gcalc; y�1 ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ
ÍÂÓÃËÆÑÄ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ Ä ÓÂÊÐÞØ ÄÂÓËÂÐÕÂØ ÕÇÑÓËË
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÐÂÌÆÈÏ ÕÇ ÊÐÂÚÇÐËâ Bcalc; y�1 Ë
Gcalc; y�1, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÃÎËÊÍË Í ÒÓËÃÎËÉÈÐÐÞÏ
ÊÐÂÚÇÐËâÏ ÏÑÆÖÎÇÌ By�1 Ë Gy�1: ¿ÕË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ Bcalc; y�1, Ë Gcalc; y�1 ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ
ÍÂÓÃËÆÑÄ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏ ÖÒÓÖÅËÏ ÍÑÐ-
ÔÕÂÐÕÂÏ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j�y � 1�, ÔÄâÊÂÐÐÞÏ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ
àÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâÏË c11�y � 1� � aBcalc; y�1,
c12�y � 1� � bBcalc; y�1 Ë c44�y � 1� � cGcalc; y�1. ³ ÖÚÈÕÑÏ
àÕÑÅÑ Ë ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ (2) Ë (3) ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ ci j�y � 1� ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÍÂÓÃËÆÂ MCy ÒÓÇÆÔÕÂÄËÏ
Ä ÄËÆÇ

c11�y� � c11�y � 1�FB�y� ; �4a�

c12�y� � c12�y � 1�FB�y� ; �4b�

c44�y� � c44�y � 1�FG�y� : �4w�

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ËÔÒÑÎßÊÖâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ
ÒÑ ÖÒÓÖÅËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ
MCy, Ô ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑ
ÖÒÓÖÅËÏ ÏÑÆÖÎâÏ Ë ÖÒÓÖÅËÏ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂÏ ÉÈÔÕÍÑÔÕË
ci j�y � 1� ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MC1;0, Ô ÆÓÖÅÑÌ
ÔÕÑÓÑÐÞ, ÃÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ
ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j�y�. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÓÂÃÑÕÂØ [51, 55, 56, 58 ë 60]
ÐÂÌÆÇÐÞ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j�y�
ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ TiCy, ÐËÑÃËâ NbCy, ÕÂÐÕÂÎÂ
TaCy, ÙËÓÍÑÐËâ ZrCy Ë ÅÂ×ÐËâ HfCy. µÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ
ÉÈÔÕÍÑÔÕË c11, c12 Ë c44 Ë ÖÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÒÑÆÂÕÎËÄÑÔÕË
s11, s12 Ë s44 ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÔÄâÊÂÐÞ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ
ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâÏË [61]:

s11 � �c11 � c12���c11 ÿ c12��c11 � 2c12�
� ;

s12 � ÿ c12��c11 ÿ c12��c11 � 2c12�
� ; s44 � 1

c44
:

�5�

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÕÇÑÓËË ÖÒÓÖÅÑÔÕË [18 ë 20, 61], ÍÖÃËÚÇÔÍËÇ
ÍÓËÔÕÂÎÎÞ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËÇÌ ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ.
¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, Ä ÕÇÑÓËË ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÖÆÇÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÆÇ-
×ÑÓÏÂÙËË ÎáÃÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÖÒÓÖ-
ÅËÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ Ei j kl Ë ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ Si j kl, ÑÃÎÂÆÂáÜËÇ
ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË. £ ÓÂÃÑÕÇ [62] ÒÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ ÏÑÆÖÎß ÀÐÅÂ Ehkl, ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ±ÖÂÔÔÑÐÂ mhkl Ë

ÏÑÆÖÎß ÔÆÄËÅÂ Ghkl ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ë ÒÑàÕÑÏÖ
âÄÎâáÕÔâ ÂÐËÊÑÕÓÑÒÐÞÏË. ¿ÕË ÖÒÓÖÅËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË
ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Ô ÖÚÈÕÑÏ ×ÂÍÕÑÓÂ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË G
ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÚÇÓÇÊ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË c11, c12
Ë c44 ËÎË ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÕÇÐÊÑÓÂ ÒÑÆÂÕÎËÄÑÔÕË s11, s12 Ë s44
ÍÂÍ [62, 63]

Ehkl � �c11 ÿ c12��c11 � 2c12�c44
�c11 � c12�c44 ÿ �2c44 ÿ c11 � c12��c11 � 2c12�G �

� 1

s11 ÿ 2�s11 ÿ s12 ÿ s44=2�G ; �6�

mhkl�
1

2
ÿ �c11 ÿ c12�c44
2�c11�c12�c44ÿ2�2c44ÿc11�c12��c11�2c12�G �

� ÿ s12 � �s11 ÿ s12 ÿ s44=2�G
s11 ÿ 2�s11 ÿ s12 ÿ s44=2�G ; �7�

Ghkl � 2�c11 ÿ c12�c44
4c44 ÿ 6�2c44 ÿ c11 � c12�G �

� 1

2s11 ÿ 2s12 ÿ 6�s11 ÿ s12 ÿ s44=2�G : �8�

£ ×ÑÓÏÖÎÂØ (6) ë (8) ÄÇÎËÚËÐÂ G ÇÔÕß ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÂÐË-
ÊÑÕÓÑÒËË ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, ÓÂÄÐÞÌ G �
� �h 2k 2 � h 2l 2 � k 2l 2�=�h 2 � k 2 � l 2�2 [62]. ®ÑÆÖÎß ÄÔÇ-
ÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÓÂÄÇÐ

B � c11 � 2c12
3

� 1

3�s11 � 2s12� �9�

Ë ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl], Õ.Ç. âÄÎâÇÕÔâ ËÊÑÕÓÑÒ-
ÐÞÏ.

±ÑÍÂÊÂÕÇÎß ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË G Ä ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ
ÆÎâ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ [100] Ë [111] Ë àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ËÏ ÐÂ-
ÒÓÂÄÎÇÐËÌ ÓÂÄÇÐ 0 Ë 1=3. ªÊ ×ÑÓÏÖÎ (6) Ë (8) ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ
ÍÑÐÍÓÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ Ehkl Ë Ghkl ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÄÇÎËÚËÐÞ
(s11 ÿ s12 ÿ s44=2). ¥Îâ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄMCy ÔÑ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÑÌ B1 ÄÇÎËÚËÐÂ (s11 ÿ s12 ÿ s44=2) ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÂ, Â ÆÎâ
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÝÈÏÐÑ-ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞØ (°¸¬) ÏÇÕÂÎÎÑÄ
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÂÐÕÂÎÂ) ÄÇÎËÚËÐÂ (s11 ÿ s12 ÿ s44=2) ÒÑÎÑÉË-
ÕÇÎßÐÂ. ³ ÖÚÈÕÑÏ àÕÑÅÑ Ë ×ÂÍÕÑÓÂ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË G ËÊ
×ÑÓÏÖÎ (6) Ë (8) ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÆÎâ ÄÇÜÇÔÕÄ, ËÏÇáÜËØ
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÇ ËÎË ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ (s11 ÿ s12ÿ
ÿs44=2), ÄÐÇÛÐËÌ ÄËÆ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ
ÏÑÆÖÎâÀÐÅÂ Ehkl ÓÂÊÎËÚÇÐ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÐÂ ÓËÔ. 3
ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÏÑÆÇÎßÐÞÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TaC ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓÑÌ B1 Ë ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÃÝÈÏÐÑ-ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÍÖ-
ÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÕÂÐÕÂÎÂ Ta. £ËÆ àÕËØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÓÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÓÂÊÎËÚÇÐ.

¥Îâ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë
ÑÍÔËÆÑÄ MXy ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ B1 ÄÇÎËÚËÐÂ �s11 ÿ s12ÿ
ÿs44=2� > 0 ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÂ, ÒÑàÕÑÏÖ ÆÎâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÐÂËÃÑÎßÛËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ ÀÐÅÂ Ë ÏÑÆÖÎÇÌ ÔÆÄËÅÂ
ÃÖÆÖÕ ÐÂÃÎáÆÂÕßÔâ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ [100], [010], [001] Ë
ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ, Â ÐÂËÏÇÐßÛËÇ ÊÐÂ-
ÚÇÐËâ àÕË ÏÑÆÖÎË ËÏÇáÕ Ä ÄÑÔßÏË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ
[�1�1�1]. ¥Îâ ÄÇÜÇÔÕÄ Ô �s11 ÿ s12 ÿ s44=2� > 0 ÐÂË-
ÃÑÎßÛËÇ ÏÑÆÖÎË ÀÐÅÂ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ
[�1�1�1], Â ÐÂËÏÇÐßÛËÇ ÏÑÆÖÎË Emin

hkl ì Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËâØ [100] Ë àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ËÏ (ÔÏ. ÓËÔ. 2). µÚËÕÞÄÂâ
×ÂÍÕÑÓ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË G ÆÎâ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇ-
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ÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ MXy ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ B1 Emax
hkl � 1=s11 Ë

Emin
hkl �1=�s11ÿ�2=3��s11ÿs12ÿ�1=2�s44��, Â ÑÕÐÑÛÇÐËÇ

ÐÂËÃÑÎßÛÇÅÑ Ë ÐÂËÏÇÐßÛÇÅÑ ÏÑÆÖÎÇÌ ÀÐÅÂ ÓÂÄÐÑ
Emax
hkl =E

min
hkl ��s11ÿ�2=3��s11ÿs12ÿ�1=2�s44��=s11� �1ÿ�2=3��

� �1ÿ s12=s11 ÿ �1=2�s44=s11�. ©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ
ÐÂËÃÑÎßÛÇÅÑ Ë ÐÂËÏÇÐßÛÇÅÑ ÏÑÆÖÎÇÌ ÀÐÅÂ Emax

hkl =E
min
hkl

ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÄÇÎËÚËÐÖ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ:
ÆÎâ ËÊÑÕÓÑÒÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Emax

hkl =E
min
hkl � 1, Ë

ÚÇÏ ÃÑÎßÛÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ Emax
hkl =E

min
hkl ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÇÆËÐËÙÞ,

ÕÇÏ ÃÑÎßÛÇ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖ-
ÅËØ ÏÑÆÖÎÇÌ ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
ÏÑÉÐÑ ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÚÇÓÇÊ ÕÓËÅÑÐÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ
×ÖÐÍÙËË ÖÅÎÑÄ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [20]. ®ÂÕÓËÙÂ (Str) ÖÒÓÖÅËØ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÒÑÆÂÕÎËÄÑÔÕË si j ÐÂËÃÑÎÇÇ ÐËÊÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ
ÕÓËÍÎËÐÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ËÏÇÇÕ ÑÃÜËÌ ÄËÆ
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£ ÏÑÐÑÅÓÂ×ËË [20, Ô. 144] ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ
ÆÎâ ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ ÏÑÆÖÎâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÀÐÅÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÕÓË-
ÍÎËÐÐÑÌ ÔËÐÅÑÐËË, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÞØ ÏÂÕÓËÙÇÌ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐ-
ÔÕÂÐÕ ÒÑÆÂÕÎËÄÑÔÕË (Str) (10), Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÇÆËÐËÚÐÑÅÑ
ÄÇÍÕÑÓÂ li ËÏÇÇÕ ÄËÆ
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� s66�l1l2�2 ; �11�

ÅÆÇ si j ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÌ ÒÑÆÂÕÎËÄÑÔÕË, Â l1, l2 Ë l3 ì
ÐÂÒÓÂÄÎâáÜËÇ ÍÑÔËÐÖÔÞ Í ÑÔâÏ x, y Ë z ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
¶ÑÓÏÖÎÖ (11) ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÕß Ä ÂÐÂÎÑÅËÚÐÖá
×ÑÓÏÖÎÖ ÆÎâ ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ ÏÑÆÖÎâ ÖÒÓÖÅÑÔÕËÀÐÅÂ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ. ®ÂÕÓËÙÂ (1Ã) ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÒÑÆÂÕ-
ÎËÄÑÔÕË ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÄÍÎáÚÂÇÕ Ä ÔÇÃâ ÄÔÇÅÑ
ÕÓË ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ s11, s12, s44, ÑÔÕÂÎßÐÞÇ ÓÂÄÐÞ 0. ©ÂÏÇÐââ Ä

×ÑÓÏÖÎÇ (11) ÕÓËÍÎËÐÐÞÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ s14 � s15 � s16 �
� s24 � s25 � s26 � s34 � s35 � s36 � s45 � s46 � s56 ÐÂ 0, Â
ÕÓËÍÎËÐÐÞÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ s11 � s22 � s33, s12 � s13 � s23 Ë
s44 � s55 � s66 ÐÂ ÍÖÃËÚÇÔÍËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ s11, s12 Ë s44
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÒÑÎÖÚÂÇÏ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ
ÏÑÆÖÎâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÀÐÅÂ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ:
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¯ÂÒÓÂÄÎâáÜËÇ ÍÑÔËÐÖÔÞ l1, l2 Ë l3, ÄÞÓÂÉÇÐÐÞÇ ÚÇÓÇÊ
ËÐÆÇÍÔÞ h, k, l ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl],
ÓÂÄÐÞ: l1 � h=�h 2 � k 2 � l 2�1=2, l2 � k�h 2 � k 2 � l 2�1=2 Ë
l3� l=�h 2 � k 2 � l 2�1=2 [62]. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÑÄ Ô ÖÚÈÕÑÏ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (6) Ë (12) ÑÆËÐÂÍÑÄÞ. ´Ç ÉÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ Ô ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÐÂÒÓÂÄÎâáÜËØ ÍÑÔËÐÖÔÑÄ ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß
ÆÎâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ, ÏÑÆÖÎÇÌ ÔÆÄËÅÂ Ë ÄÔÇÔÕÑ-
ÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ.

¯ÂÌÆÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [51, 55, 58 ë 60] ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐ-
ÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ci j�y� (4) ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy Ô ÓÂÊÎËÚÐÑÌ
ÔÕÇÒÇÐßá ÆÇ×ÇÍÕÐÑÔÕË ÖÅÎÇÓÑÆÐÑÌ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË ÃÞÎË ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ (6) ë (9) ÓÂÔÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËÌ ÖÒÓÖÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÖ-
ÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
[hkl] Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y.

3. ¡ÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy

³ÑÄÏÇÔÕÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÖÒÓÖ-
ÅËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓ-
ÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiCy Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÖÒÓÖÅËØ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ ci j ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ TiC1;0, ÄÞÒÑÎ-
ÐÇÐÐÞØ Ä ÓÂÃÑÕÇ [51], ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ ci j�y� ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiCy ÏÑÉÐÑ ÊÂÒËÔÂÕß Ä ÄËÆÇ

c11�y� � c11�y � 1��0;75938� 0;40879yÿ 0;16817y 2� ; �13a�

c12�y� � c12�y � 1��0;75938� 0;40879yÿ 0;16817y 2� ; �13b�

c44�y��c44�y � 1���ÿ11;03975� 25;74769yÿ 13;70794y 2��
� fH�yÿ yb� � �ÿ0;82182� 4;41716yÿ 2;76328y 2��
� fH�yb ÿ y�� ; �13w�

ÅÆÇ

fH�yÿ yb� � 1; esli y5 yb ;
0; esli y < yb ;

�

fH�yb ÿ y� � 0; esli y > yb ;
1; esli y4 yb

�

ì ×ÖÐÍÙËâ ·ÇÄËÔÂÌÆÂ Ô yb � 0;84; c11�y � 1� � 519 ¤±Â,
c12�y � 1� � 115 ¤±Â Ë c44�y � 1� � 183 ¤±Â.

£ÞÒÑÎÐÇÐÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ ci j, ÐÂÌÆÇÐÐÞØ
ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ, ÒÑÍÂ-
ÊÂÎ, ÚÕÑ ÑÛËÃÍË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÍÑÐÔÕÂÐÕ c11 ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ
� 12ÿ15 ¤±Â, ÑÛËÃÍË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÍÑÐÔÕÂÐÕ c12 ÏÇÐßÛÇ
Ë ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ � 8ÿ0 ¤±Â, ÐÂËÏÇÐßÛËÇ ÑÛËÃÍË ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËâ, ÓÂÄÐÞÇ 3 ë 5 ¤±Â, ËÏÇáÕ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ c44.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÐÂÌÆÇÐÐÞØ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ (13) ÖÒÓÖÅËØ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ c11�y�, c12�y�, c44�y� ÍÂÓÃËÆÂ TiCy Ô ÓÂÊÎËÚÐÑÌ
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Â
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Ã

²ËÔ. 3. ®ÑÆÇÎßÐÞÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ
Ehkl: (Â) ÍÖÃËÚÇÔÍËÌ ÍÂÓÃËÆ TaC ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ B1, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ
ÊÐÂÚÇÐËÇ �s11ÿs12ÿs44=2� < 0 Ä ×ÑÓÏÖÎÇ (6) ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ; (Ã) ÏÇÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËÌ ÑÃÝÈÏÐÑ-ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÍÖÃËÚÇÔÍËÌ ÕÂÐÕÂÎ Ta Ô ÒÑÎÑÉË-
ÕÇÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ �s11ÿs12ÿs44=2� > 0 Ä ×ÑÓÏÖÎÇ (6).
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ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÇÌ ÖÅÎÇÓÑÆÐÑÌ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË Ä ÓÂÃÑÕÇ [49]
ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ë ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÖÒÓÖÅËØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TiCy Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÂ y.

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 4 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ
E, ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m, ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ G Ë ÏÑÆÖÎâ
ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TiCy. ²ÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÒÑÍÂÊÂÐÞ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÆÎâ ÍÂÓÃËÆÑÄ

TiCy Ô y � 0;5, 0;6, 0;7, 0;8 Ë 1;0. ®ÑÆÖÎß ÀÐÅÂ Ehk0 ÍÂÓ-
ÃËÆÂ TiC1;0 Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 449;7 ÆÑ
477;3 ¤±Â, Â ÏÑÆÖÎß ÀÐÅÂ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓ-
ÃËÆÂ TiC0;5 Ô ÆÇ×ÇÍÕÐÑÌ ÖÅÎÇÓÑÆÐÑÌ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍÑÌ, ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÜÇÌ 50% ÄÂÍÂÐÔËÌ Ä ÕÑÌ ÉÇ ÒÎÑÔÍÑÔÕË, ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ
� 345;7 ÆÑ � 439;9 ¤±Â. ®ÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ
ÔÆÄËÅÂ Ghk0 ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÑÕ � 186;2 ÆÑ
� 202;0 ¤±Â ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓ-
ÃËÆÂ TiC0;5 Í ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÏÖ ÍÂÓÃËÆÖ TiC1;0. ®Ñ-
ÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÕË-
ÕÂÐÂ TiCy ËÊÑÕÓÑÒÇÐ Ë ÊÂÄËÔËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ y. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 5 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÑÆÖÎâ
ÔÆÄËÅÂ Ghkl ÍÂÓÃËÆÑÄ TiCy Ô y � 0;5, 0;7 Ë 1;0 ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (100),
(110) Ë (111). ¯ÂËÏÇÐßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ Ghkl ÆÎâ ÍÂÓÃËÆÑÄ
TiCy ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (111). ®ÑÆÖÎß ÔÆÄËÅÂ Ghkl

Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (111) ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
Ë ÐÇÏÐÑÅÑ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ� 184 ÆÑ� 187 ¤±Â ÆÎâ TiC1;0 Ë
ÑÕ � 130 ÆÑ � 138 ¤±Â ÆÎâ TiC0;5 (ÓËÔ. 5Ä).

´ÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖ-
Îâ ÖÒÓÖÅÑÔÕËÀÐÅÂ Ehkl ÆÎâ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
TiC1;0 Ë ÆÎâ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TiC0;50 Ô
ÏËÐËÏÂÎßÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÐÂ
ÓËÔ. 6. ¯ÂËÃÑÎßÛËÇ Ë ÐÂËÏÇÐßÛËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ
ÀÐÅÂ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TiC1;0 ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ
477 Ë 450 ¤±Â ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÇÐÑ Ä ÓÂÊÆÇÎÇ 2,
ÐÂËÃÑÎßÛËÌ ÏÑÆÖÎß Emax

hkl ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË
[001] Ë àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ, Â ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ ÊÐÂ-
ÚÇÐËÇ Emin

hkl ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ [�1� 1� 1].
¯ÇÃÑÎßÛÂâ ÓÂÊÐËÙÂ ÏÇÉÆÖ Emax

hkl Ë Emin
hkl ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÕÑ,

ÚÕÑ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ ÍÂÓÃËÆ ÕËÕÂÐÂ ÒÑÚÕË ËÊÑÕÓÑÒÇÐ.
¯ÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ ÍÂÓÃËÆ TiC0;50 Ô ÐÂËÃÑÎßÛËÏ Ë
ÐÂËÏÇÐßÛËÏ ÏÑÆÖÎâÏË ÀÐÅÂ Emax

hkl � 440 ¤±Â Ë Emin
hkl �

� 346 ¤±Â ËÏÇÇÕ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÖá ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá ÖÒÓÖÅÑÔÕË
ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÍÂÓÃËÆÑÏ TiC1;0.
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËâ ÍÂÓÃËÆÂTiCy ÔÑÒÓÑÄÑÉ-
ÆÂÇÕÔâ ÓÑÔÕÑÏ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ.

©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÎËâÐËÇ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË Ë ÖÒÑÓâÆÑÚÇ-
ÐËâ ÐÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔËÎßÐÑ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ ÄÒÑÎÐÇ ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏÑ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ. £ ÅÎÂÄÇ 11 ÏÑ-
ÐÑÅÂ×ËË [2] ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ ÄÎËâÐËÇ
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÐÂ ÄÔÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ Ä ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÄÎËâ-
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²ËÔ. 4. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ E, ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m,
ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ G Ë ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ-
×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
TiCy Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y ÑÕ 0,5 ÆÑ
1,0 [51].
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²ËÔ. 5. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂGhkl Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (Â) (100), (Ã) (110) Ë (Ä) (111)
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TiCy Ô ÓÂÊÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y [51].
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ÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂ ÕÄÈÓÆÑÔÕß ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÍÂÓÃËÆÑÄ, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎÑÔß ÐÇÑÆÐÑ-
ÍÓÂÕÐÑ [64, 65], ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË HV�T � ÏÑÉ-
ÐÑ ÔÖÆËÕß Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÒÎÂÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËË ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËâ ÒÓË ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. ³ ÓÑÔÕÑÏ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÞ ÕÄÈÓÆÑÔÕß ÍÂÓÃËÆÑÄ ÃÞÔÕÓÑ ÔÐËÉÂÇÕÔâ. ´ÄÈÓ-
ÆÑÔÕß ÍÂÓÃËÆÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV ÅÓÖÒÒÞ ÆÑÔÕË-
ÅÂÇÕ ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ ÄÇÎËÚËÐÞ ÆÎâ ÍÂÓÃËÆÑÄ M �IV�C1;0

ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂ Ë ÔÐËÉÂÇÕÔâ ÒÓË ÖÏÇÐßÛÇ-
ÐËË ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y. ´ÄÈÓÆÑÔÕß ÍÂÓÃËÆÑÄ NbCy Ë
TaCy ÒÓË ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÔÐÂÚÂÎÂ ÄÑÊ-
ÓÂÔÕÂÇÕ, ÆÑÔÕËÅÂÇÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ � 33 ¤±Â
ÆÎâ NbC0;77ÿ0;79 Ë � 29 ¤±Â ÆÎâ TaC0;81ÿ0;84 Ë ÊÂÕÇÏ
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÆÑ 26 ë 28 ¤±Â ÐÂ ÐËÉÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÇ ÑÃÎÂ-
ÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÞ. ¬ÂÓÃËÆ ÄÂÐÂÆËâ
VCy ËÏÇÇÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÖá ÕÄÈÓÆÑÔÕß 29 ë 31 ¤±Â ÐÂ
ÄÇÓØÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÇ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜÇÌ ÍÂÓÃËÆÖ VC0;875; ÒÓË ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä VCy ÕÄÈÓÆÑÔÕß ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ. µÄÇÎËÚÇÐËÇ
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÍÂÓÃËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ TiCy ÑÕ TiC1;00 ÆÑ
TiC9;50 ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÑÕÐÑÛÇÐËâ Emax

hkl =E
min
hkl

ÑÕ 1,06 ÆÑ 1,27, Õ.Ç. Í ÓÑÔÕÖ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÂÓÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ. ¯ÂÒÓÑÕËÄ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÍÂÓÃËÆÂ
ÙËÓÍÑÐËâ ZrCy ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÑÕ ZrC1;00 ÆÑ
ZrC0;60 ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÑÕÐÑÛÇÐËâ Emax

hkl =E
min
hkl Ô

1,08 ÆÑ 1,05, Õ.Ç. ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÂÐËÊÑ-
ÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÍÂÓÃËÆÂ ÙËÓÍÑÐËâ. ²ÂÊÐÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇ
ÍÂÓÃËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ Ë ÙËÓÍÑÐËâ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÔÎÇÆÖáÜËÏ.
¥Îâ ÍÂÓÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ
ÐÇÎËÐÇÌÐÑÇ ËÊÏÇÐÇÐÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ G, ÆÎâ ÍÑÕÑ-
ÓÑÅÑ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÕÂÄÂ TiC0;83 ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÔÎÂÃÞÌ
ÏËÐËÏÖÏ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ
G�y� ÍÂÓÃËÆÂ ÙËÓÍÑÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÅÎÂÆÍÑÌ Ë ÐÇ ËÏÇÇÕ
ÐËÍÂÍËØ àÍÔÕÓÇÏÖÏÑÄ. ²ÂÊÐÞÇ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕË ÏÑÆÖÎÇÌ ÔÆÄËÅÂ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ Ë ÙËÓÍÑÐËâ
ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÓÂÊÐÑÏÖ ËÊÏÇÐÇÐËá ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ËØ ÖÒÓÖ-
ÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ. ¹ÕÑ ÍÂÔÂÇÕÔâ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÔÕË Ä ÒÑÆ-
ÓÇÛÈÕÍÂØ, ÐÂÔÕÑâÜÂâ ÓÂÃÑÕÂ ÒÑÔÄâÜÇÐÂ ËÏÇÐÐÑ ÐÇÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÞÏ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÍÖÃËÚÇÔÍËÏ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâÏ, ÚÕÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ ÇÈ ÐÂÊÄÂÐËâ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ [59], ÖÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ c11�y�, c12�y� Ë c44�y�
ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËË ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓ-

ÃËÆÂ ÙËÓÍÑÐËâ ZrCy ÓÂÄÐÞ

c11�y� � c11�y � 1��0;258337� 1;501112yÿ 0;759449y 2�;
�14a�

c12�y� � c12�y � 1��0;258337� 1;501112yÿ 0;759449y 2�;
�14b�

c44�y� � c44�y � 1��0;633395� 0;678373yÿ 0;311768y 2�;
�14w�

ÅÆÇ c11�y�1��452 ¤±Â, c12�y�1��102 ¤±Â Ë c44�y�1� �
� 154 ¤±Â.

µÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ c11�y�, c12�y� Ë c44�y� ÍÂÓÃËÆÂ ZrCy

ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÖÒÓÖÅËØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓ-
ÃËÆÂ ÙËÓÍÑÐËâ ZrCy Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl]
Ë ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y. ¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 7 ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÆÖÎÇÌ ÀÐÅÂ, ÔÆÄËÅÂ Ë ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ
Ehk0�y�, Ghk0�y� Ë Bhk0�y� Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ
ÍÂÓÃËÆÂ ZrCy ÒÓË y ÑÕ 0,6 ÆÑ 1,0. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕ ±ÖÂÔÔÑÐÂ
mhk0�y� ÍÂÓÃËÆÂ ZrCy ÑÚÇÐß ÔÎÂÃÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ y, ÒÑàÕÑÏÖ
ÇÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ y � 0;6 Ë 1;0 (ÔÏ.
ÓËÔ. 7). ©ÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehk0�y� ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ZrC1;0 Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ
� 414 ÆÑ � 383 ¤±Â, Â ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehk0

ÍÂÓÃËÆÂ ZrC0;60 Ô ÐÂËÃÑÎßÛËÏ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇÏ ÑÕ ÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËË Ä ÕÑÌ ÉÇ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 367 ÆÑ
� 350 ¤±Â (ÔÏ. ÓËÔ. 7). ®ÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ
ÔÆÄËÅÂGhk0 ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ 175 ¤±Â ÆÎâ ÍÂÓÃËÆÂ ZrC1;00 ÆÑ
155 ¤±Â ÆÎâ ZrC0;60. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ Ehk0�y�,
Ghk0�y� Ë Bhk0�y� Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ZrCy

ÑÚÇÐß ÒÑØÑÉË ÐÂ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÆÎâ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiCy (ÔÏ. ÓËÔ. 4). °ÚÇÐß ÏÂÎÞÇ ËÊ-
ÏÇÐÇÐËâ Ehk0, mhk0 Ë Ghk0 ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] ÖÍÂÊÞÄÂáÕ
ÐÂ ÔÎÂÃÖá ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ
ÍÂÓÃËÆÂ ZrCy. µÒÓÖÅÂâ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓ-
ÃËÆÂ ZrCy ÇÜÈ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ö ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
ÕËÕÂÐÂ TiCy. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÕÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
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²ËÔ. 6.±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâÀÐÅÂEhkl ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ TiC1;00 (Â) Ë ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ TiC0;50 (Ã) ÍÂÓÃËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ
[51].
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ZrC1;00 Ë ÍÂÓÃËÆÂ ZrC0;60 Ô ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÏ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇÏ
ÔÑÔÕÂÄÂ ÑÕ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË (ÓËÔ. 8) ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ ÔÎÂÃÖá
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÙËÓÍÑÐËâ ZrCy.

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÏ Ë ÖÒÓÖ-
ÅËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÅÂ×ÐËâ HfCy Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ci j ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ
ÍÂÓÃËÆÑÄ HfC1;0 ÃÞÎË ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ [60].
³ÑÅÎÂÔÐÑ àÕÑÏÖ ÂÐÂÎËÊÖ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ

ci j�y� ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓ-
ÃËÆÂ ÅÂ×ÐËâ HfCy ËÏÇáÕ ÄËÆ

c11�y� � c11�y � 1��0;621824� 0;378176y� ; �15a�

c12�y� � c12�y � 1��0;621824� 0;378176y� ; �15b�

c44�y��c44�y�1��ÿ1;046548�3;657427yÿ1;610879y 2�;
�15w�

ÅÆÇ c11�y � 1� � 485;6 ¤±Â, c12�y � 1� � 106;4 ¤±Â Ë
c44�y � 1� � 156;2 ¤±Â.

¬ÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ci j�y� (15) ÐÇÖÒÑÓâ-
ÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ HfCy ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ Ä [58] ÆÎâ
ÓÂÔÚÈÕÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÖÒÓÖÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ àÕÑÅÑ ÍÂÓ-
ÃËÆÂ.

±ÑÔÕÓÑÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌÀÐÅÂ, ÔÆÄËÅÂ Ë
ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Ehk0�y�, Ghk0�y�, Bhk0�y�, Â ÕÂÍÉÇ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ mhk0�y� Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ HfCy ÒÓË y � 0;6, 0;7, 0;8 Ë 1;0 ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 9. ©ÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâÀÐÅÂ Ehk0 ÔÕÇØËÑÏÇÕÓË-
ÚÇÔÍÑÅÑ HfC1;0 Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 447 ÆÑ
� 397 ¤±Â, Â ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâÀÐÅÂEhk0 ÍÂÓÃËÆÂHfC0;60

Ô ÐÂËÃÑÎßÛËÏ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇÏ ÑÕ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË Ä ÕÑÌ ÉÇ
ÒÎÑÔÍÑÔÕË ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 380 ÆÑ � 256 ¤±Â. ®ÂÍÔË-
ÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghk0 ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ
190 ¤±Â ÆÎâ ÍÂÓÃËÆÂ HfC1;00 ÆÑ 161 ¤±Â ÆÎâ HfC0;60.
©ÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÍÂÓÃËÆÑÄ
HfC1;00 Ë HfC0;60 ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 233 Ë � 198 ¤±Â ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÂÓ-
ÃËÆÂ ÅÂ×ÐËâ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÑÕ � 0;180 ÆÑ
� 0;284. ©ÂÏÇÕÐÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ Ehk0, mhk0 Ë Ghk0 ÐÇÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ HfC0;60 ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] ÔÄË-
ÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÇÅÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ÖÒÓÖÅÑÌ
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÔÎÂÃÑÂÐËÊÑÕÓÑÒÐÞÏ ÔÕÇ-
ØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÍÂÓÃËÆÑÏ HfC1;0. ©ÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËÇ ÖÒÓÖÅÑÌ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË Ä ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ÐÇÖ-
ÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ HfCy ÑÕÎËÚÂÇÕ ÇÅÑ
ÑÕ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ TiCy Ë ÙËÓÍÑÐËâ ZrCy [66].

±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÕÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖ-
Îâ ÀÐÅÂ Ehkl ÍÂÓÃËÆÑÄ HfC0;60 Ë HfC1;00, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜËÇ ÐËÉÐÇÌ Ë ÄÇÓØÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÂÏ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË
HfCy, ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 10. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÍÂÓÃËÆ ÅÂ×ÐËâ
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²ËÔ. 7. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ E, ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m,
ÏÑÆÖÎÇÌ ÔÆÄËÅÂ G Ë ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
ÙËÓÍÑÐËâ ZrCy Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ
y ÑÕ 0,6 ÆÑ 1,0 [59].
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²ËÔ. 8. ´ÓÈØÏÇÓÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl (Â) ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ZrC1;00 Ë (Ã) ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ZrC0;60

ÍÂÓÃËÆÑÄ ÙËÓÍÑÐËâ [59].
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HfCy ÐÂ ÐËÉÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÇ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ÑÃÎÂÆÂÇÕ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÖÒÓÖÅÑÌ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËÇÌ, ÍÑÕÑÓÂâ ÖÏÇÐß-
ÛÂÇÕÔâ Ô ÓÑÔÕÑÏ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ
y. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl ÍÂÓÃËÆÂ
HfCy ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ, Â ÖÒÓÖÅÂâ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ
Ô ÓÑÔÕÑÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y.

¥Îâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÑÙÇÐÍË ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÍÓËÕÇÓËÌ
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË Aan � 2c44=�c11 ÿ c12�, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ ©ÇÐÇ-
ÓÑÏ [67], ÑÕÐÑÛÇÐËÇ Emax

hkl =E
min
hkl ÐÂËÃÑÎßÛÇÅÑ Ë ÐÂËÏÇÐß-

ÛÇÅÑ ÏÑÆÖÎÇÌ ÀÐÅÂ Ë ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÌ ÍÓËÕÇÓËÌ ÂÐËÊÑ-
ÕÓÑÒËË [68] AU � 5GV=GR � BV=BR ÿ 6, ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÓË-
ÅÑÆÇÐ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Ô ÎáÃÑÌ
ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ (GV, GR, BV Ë BR ì ÄÇÓØÐËÇ Ë ÐËÉÐËÇ ÒÓÇÆÇ-
ÎÞ ÏÑÆÖÎÇÌ ÔÆÄËÅÂ Ë ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ÄÞÚËÔÎâÇÏÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÖÔÓÇÆÐÇÐËâ
¶ÑÌÅÕÂ ë ²ÇÌÔÔÂ ë·ËÎÎÂ [69]). ¬ÓËÕÇÓËÌ A � 1 Ë ÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÇ Emax

hkl =E
min
hkl � 1 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÒÑÎÐÑÔÕßá ËÊÑ-

ÕÓÑÒÐÞÏ ÍÖÃËÚÇÔÍËÏ ÍÓËÔÕÂÎÎÂÏ, ÒÓËÚÈÏ ÚÇÏ ÃÑÎßÛÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ Aan Ë Emax

hkl =E
min
hkl ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ 1, ÕÇÏ ÃÑÎßÛÇ

ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ. ©ÐÂÚÇÐËÇ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÅÑ
ÍÓËÕÇÓËâ AU � 0 ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ ÑÃ ËÊÑÕÓÑÒÐÑÔÕË ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÂ; ÚÇÏ ÃÑÎßÛÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ AU, ÕÇÏ ËÐÕÇÐÔËÄÐÇÇ
ÖÒÓÖÅÂâ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ. µÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÌ ÍÓËÕÇÓËÌ ÖÒÓÖÅÑÌ
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Aan ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄËÕß ÍÂÍ AU � �6=5��A 1=2

an ÿ 1=A
1=2
an �2. £ ÕÂÃÎËÙÇ 1

ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÍÓËÕÇÓËÇÄ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË Aan Ë AU Ë
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ Emax

hkl =E
min
hkl ÆÎâ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË

ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ TiCy, ZrCy Ë HfCy ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ
ÓÂÃÑÕ [51, 59, 60]. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ
ÖÒÓÖÅÑÌ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÆÎâ ÍÂÓÃËÆÂ ÅÂ×ÐËâ
HfCy, Â ÐÂËÏÇÐßÛÂâ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ Ë ÇÈ ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ ËÊ-
ÏÇÐÇÐËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÏÖ ÍÂÓÃËÆÖ ÙËÓÍÑÐËâ
ZrCy.

£ ÓÂÃÑÕÇ [55] ÒÓÑÄÇÆÈÐ ÂÐÂÎËÊ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÏ Ë
ÖÒÓÖÅËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÐËÑÃËâ NbCy ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞÏË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÓÂÔÚÈÕÑÄ
ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓ-
ÃËÆÑÄ NbC1;0. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ àÕÑÅÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ [55] ÃÞÎË ÐÂÌ-
ÆÇÐÞ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ci j�y� ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ
ÍÂÓÃËÆÂ NbCy:

c11�y��c11�y�1��1�0;1204�1ÿy�ÿ4;981�1ÿy� 2�; �16a�

c12�y��c12�y�1��1�0;1204�1ÿy�ÿ4;981�1ÿy� 2�; �16b�

c44�y��c44�y�1��1ÿ0;0766�1ÿy�ÿ3;292�1ÿy� 2�; �16w�

ÅÆÇ c11�y � 1� � 598 ¤±Â, c12�y � 1� � 149;5 ¤±Â Ë
c44�y � 1� � 178;2 ¤±Â.

¬ÖÃËÚÇÔÍËÌ ÍÂÓÃËÆ HfCy
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²ËÔ. 9. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÑÆÖÎÇÌ ÀÐÅÂ, ÔÆÄËÅÂ Ë ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÑÅÑ ÔÉÂÕËâ
E, G, B Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÅÂ×ÐËâ
HfCy Ô ÓÂÊÐÞÏ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y ÑÕ 0,6 ÆÑ
1,0 [60].
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²ËÔ. 10. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÀÐÅÂ Ehkl (Â) ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ HfC0;60 Ë (Ã) ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ
ÍÂÓÃËÆÂ HfC1;0 [60].
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¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 11 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÖÒÓÖ-
ÅÑÔÕËÀÐÅÂEhk0�y� ËÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâBhk0�y�
Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ NbCy ÒÓË ËÊÏÇÐÇ-
ÐËË y ÑÕ 0,7 ÆÑ 1,0. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ E Ä
ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (010) Ë (001) ËÏÇáÕ ÕÂÍÑÌ ÉÇ ÄËÆ. ©ÐÂÚÇÐËÇ
ÏÑÆÖÎâ Ehk0 ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ NbC1;0 Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100)
ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 466 ÆÑ � 538 ¤±Â, Â ÆÎâ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ NbC0;70 ÊÐÂÚÇÐËÇ Ehk0 ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ
� 301 ÆÑ� 316 ¤±Â.ªÊÓËÔÖÐÍÂ 11ÄËÆÐÑ, ÚÕÑÐÂËÃÑÎßÛÇÌ
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËÇÌ ÏÑÆÖÎâÀÐÅÂ ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ
ÍÂÓÃËÆ NbC1;0. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ
ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÐËÑÃËâ
ËÏÇÇÕ Ô×ÇÓËÚÇÔÍÖá ×ÑÓÏÖ Ë ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
[hkl]. ©ÐÂÚÇÐËÇ Bhk0 ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 176 ¤±Â ÆÎâ NbC0;70

ÆÑ� 299 ¤±Â ÆÎâ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ NbC1;0.
¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 12 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ

Ghkl Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ mhkl ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
ÐËÑÃËâ NbCy ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
[hkl]. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ G Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ

±ÖÂÔÔÑÐÂ m ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (100), (110) Ë (111)
ÆÎâ NbCy ÒÓË y � 0;7 Ë 1;0. ®ÑÆÖÎß ÔÆÄËÅÂ G ÍÂÓÃËÆÑÄ
NbC1;0 ËNbC0;70 Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ� 224 ÆÑ
� 178 ¤±Â Ë ÑÕ� 132 ÆÑ� 111 ¤±Â ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ©ÐÂ-
ÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghkl Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (111) ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ Ë ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 181 ÆÑ
� 188 ¤±Â ÆÎâ NbC1;0 Ë ÑÕ 134 ÆÑ 135 ¤±Â ÆÎâ NbC0;7

(ÓËÔ. 12Ä). ¬Ñà××ËÙËÇÐÕ ±ÖÂÔÔÑÐÂ mhkl ÍÂÓÃËÆÑÄ NbC1;00

Ë NbC0;7 ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÂØ � 0;200ÿ0;280 Ë
� 0;200ÿ0;239 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ (ÓËÔ. 12Å ë Ç).

²ÂÔÚÈÕ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÏÑÆÖÎâ
ÀÐÅÂ Ehkl ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÏÑÆÖÎß Ehkl ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ
NbC1;0 ËÏÇÇÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ � 538 ¤±Â Ä ÐÂ-
ÒÓÂÄÎÇÐËË [100] Ë àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ, Â ÐÂË-
ÏÇÐßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ Emin

hkl � 446 ¤±Â ì Ä ÄÑÔßÏË ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐËâØ [�1�1�1]. ®ÑÆÖÎß ÀÐÅÂ Ehkl ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ NbC0;70 ËÏÇÇÕ ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ Ë ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ � 316 Ë � 275 ¤±Â Ä ÕÇØ ÉÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ ÔÑ-
ÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

´ÂÃÎËÙÂ 1. ªÊÏÇÐÇÐËâ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j (¤±Â), ÍÓËÕÇÓËÇÄ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË Aan Ë AU Ë ÑÕÐÑÛÇÐËÌ Emax
hkl =E

min
hkl Ä ÑÃÎÂÔÕâØ

ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ TiCy, ZrCy, HfCy, NbCy Ë TaCy ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕ [51, 55, 58 ë 60]

¬ÂÓÃËÆMCy y c11 c12 c44 Aan AU Emax
hkl Emin

hkl Emax
hkl =E

min
hkl

TiCy [51] 0,5
0,6
0,7
0,8
1,0

478,4
490,0
499,9
508,0
519,0

106,0
108,6
110,8
112,6
115,0

127,4
152,6
167,7
172,6
183,0

0,684
0,800
0,862
0,873
0,906

0,175
0,006
0,027
0,022
0,012

439,9
450,6
459,7
467,2
477,3

322,6
376,5
408,1
419,2
441,2

1,36
1,20
1,13
1,11
1,08

ZrCy [59] 0,6
0,7
0,8
1,0

400,3
423,5
439,9
452,0

90,3
95,6
99,3
102,0

142,9
147,1
150,4
154,0

0,922
0,897
0,833
0,880

0,008
0,014
0,019
0,020

367,0
388,3
403,3
414,4

344,1
356,2
365,2
374,2

1,07
1.09
1.10
1.11

HfCy [60] 0,6
0,7
0,8
1,0

412.1
430,5
448,9
448,9

90,3
94,3
98,4
98,4

88,7
113,1
132,5
132,5

0,551
0,673
0,756
0,824

0,438
0,191
0,094
0,045

379,7
396,6
413,5
447,4

231,5
287,0
329,7
383,0

1,64
1,38
1,25
1,17

NbCy [55] 0,7
0,8
1,0

351,5
493,3
598,0

87,9
123,3
149,5

121,3
152,0
178,2

0,920
0,822
0,795

0,008
0,046
0,064

316,4
443,9
538,2

295,9
378,3
446,0

1,07
1,17
1,21

TaCy [58] 0,7
0,8
1,0

664,7
708,9
759,4

127,2
135,6
145,3

102,4
149,5
178,5

0,381
0,522
0,581

1,208
0,527
0,362

623,8
665,4
712,7

276,3
389,2
457,6

2,26
1,71
1,56

Ehk0�y� Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100)

0

[001�

[010]

y � 0,8

y � 0,9

y � 0,7

y � 1,0

[00-1]

[0-10]

¤±Â¤±Â 500 400 100200300 400 500100 200 300

¤±Â

¤±Â

500

400

300

200

100

400

500

300

200

100

NbCy

Bhk0�y� Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100)
[001�

¤±Â

¤±Â¤±Â

¤±Â

[010]

y � 1,0

y � 0,8

y � 0,9

y � 0,7

[00-1]

[0-10] 0
100

100300 200

200

300

400

500

100500 400
100

200

300

400

500

200 300 400 500

²ËÔ. 11. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÑÆÖÎÇÌ ÀÐÅÂ E Ë ÏÑÆÖÎÇÌ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100)
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÐËÑÃËâ NbCy Ô ÓÂÊÐÞÏ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y ÑÕ 0,7 ÆÑ 1,0 [55].

158 ³.ª. ³¡¥°£¯ª¬°£, ¡.ª. ¤µ³¦£ µ¶¯ 2026



¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 13 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂGhkl ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄÐËÑÃËâNbC1;0

ËNbC0;70.®ÑÆÖÎß ÔÆÄËÅÂGhkl ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
NbC1;0 ËÏÇÇÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ� 224 ¤±Â Ä ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐËË [100] Ë àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ. ®ÑÆÖÎß ÔÆÄËÅÂ
Ghkl ËÏÇÇÕÐÂËÏÇÐßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ� 154 ¤±ÂÄÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ
[111] Ë àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ. ®ÂÍÔËÏÂÎßÐÞÇ Ë
ÏËÐËÏÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghkl ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ NbC0;70 ÓÂÄÐÞ � 132 Ë � 111 ¤±Â Ë
ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ Ä ÕÇØ ÉÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ, ÚÕÑ Ë ÆÎâ ÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ NbC1;0. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ
ÍÂÓÃËÆ NbC1;0 ËÏÇÇÕ ÃoÂ ÎßÛÖá ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÍÂÓÃËÆÑÏ NbC0;70.

£ ÓÂÃÑÕÇ [58] ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÖÒÓÖÅËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ Ë ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÆÇ×ÑÓÏÂ-

ÙËÑÐÐÞØ ËÔÍÂÉÇÐËÌ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÕÂÐÕÂÎÂ TaCy, Â ÕÂÍÉÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÈÕÑÄ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕci j
ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ TaC1;0. ¢ÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ci j�y) ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÖÒÑÓâÆÑ-
ÚÇÐÐÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TaCy:

c11�y��c11�y � 1��1;89031yÿ 0;85992y 2� ; �17a�

c12�y��c12�y � 1��1;89031yÿ 0;85992y 2� ; �17b�

c44�y��c44�y � 1��ÿ4;78732�12;03181yÿ6;2246y 2�; �17w�

ÅÆÇ c11�y�1��737 ¤±Â, c12�y�1��141 ¤±Â Ë c44�y�1� �
� 175 ¤±Â.

Ghk0 Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100)

¤±Â

¤±Â¤±Â

¤±Â

[001�

[010]

y � 1,0

y � 0,7

[00-1]

[0-10] 0

200100

Â

200

100

200

100

200 100

Ghk` Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (111)

¤±Â

¤±Â¤±Â

¤±Â

[0-11�

[ÿ010]

y � 1,0

y � 0,7

[01-1]

[1-10] 0

200100

Ä

200

100

200

100

200 100

[00-1]

NbCy

Ghk` Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (110)

¤±Â

¤±Â

¤±Â

¤±Â

[001�

[-010]

y � 1,0

y � 0,7

[0-10]

0

200100

Ã

200

100

200

100

200 100

[001�

[00-1]

[010]

y � 1,0

y � 0,7

[0-10] 0

0,2

0,2

0,2

0,1
0,1

0,1

0,1 0,2

mhk0 Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100)

Å [001�

[00-1]

[-110]

y � 1,0

y � 0,7

[1-10] 0

0,2

0,2

0,2

0,1
0,1

0,1

0,1 0,2

mhk` Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (110)

Æ [0-11�

[01-1]

[-110]

y � 1,0

y � 0,7

[1-10] 0

0,2

0,2

0,2

0,1
0,1

0,1

0,1 0,2

mhk` Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (111)

Ç

²ËÔ. 12.ªÊÏÇÐÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂG Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (Â) (100), (Ã) (110) Ë
(Ä) (111) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÐËÑÃËâ NbCy Ô y � 0;7 Ë 1;0 [55].

Ghkl NbC0,70 Ã

200

300

E
`
,¤

±
Â

100

0

ÿ100

ÿ200

ÿ300
200

Eh, ¤±Â

100

[100] [010]

[001]

0ÿ100ÿ200ÿ300 ÿ300
Ek, ¤±Âÿ100

ÿ200
0

100

300
200

NbC1,00

Â

200

300

G
`
,¤

±
Â

100

0

ÿ100

ÿ200

ÿ300
200

Gh, ¤±Â

100

[100]
[010]

[001]

0ÿ100ÿ200ÿ300 ÿ300
Gk, ¤±Âÿ100

ÿ200
0

100

300
200

²ËÔ. 13. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghkl (Â) ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ NbC1;0 Ë (Ã) ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
NbC0;70 [55].
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¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 14 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ
E, ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ G Ë ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TaCy. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ Ehk0,
Ghk0, ËBhk0 ÒÑÍÂÊÂÐÞ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÆÎâ ÍÂÓÃËÆÑÄ TaCy

Ô y ÑÕ 0,7 ÆÑ 1,0. ®ÑÆÖÎß ÀÐÅÂ Ehk0 ÍÂÓÃËÆÂ TaC1;0 Ä
ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 503 ÆÑ � 713 ¤±Â, Â ÏÑ-
ÆÖÎß ÀÐÅÂ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TaC0;7 Ô ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÐÑÌ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍÑÌ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ 30% ÄÂÍÂÐÔËÌ, Ä ÕÑÌ
ÉÇ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 323 ÆÑ � 624 ¤±Â. ®ÂÍÔË-
ÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghk0 ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÖÄÇÎËÚË-
ÄÂÇÕÔâ ÑÕ � 269 ÆÑ � 307 ¤±Â ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÐÇÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TaC0;7 Í ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÏÖ ÍÂÓ-
ÃËÆÖ TaC1;0. ·ÑÓÑÛÑ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÐÇÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËË ÍÂÓÃËÆÂ ÕÂÐÕÂÎÂ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÒÑÄÞÛÇÐËÇÏ
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ. ®ÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ
ÔÉÂÕËâ B ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÕÂÐÕÂÎÂ TaCy ËÊÑÕÓÑÒÇÐ:
ÊÐÂÚÇÐËÇ B ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 306 ¤±Â ÆÎâ TaC0;7 ÆÑ
� 350 ¤±Â ÆÎâ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TaC1;0.

±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl

ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÕÂÐÕÂÎÂ TaC1;0 Ë ÐÇÔÕÇØËÑ-

ÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TaC0;70 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 15. ¯ÂË-
ÃÑÎßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Emax ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂTaC1;0 ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ� 713 ¤±Â Ë ÐÂÃÎáÆÂÇÕ-
Ôâ Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË [001] Ë àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ, Â
ÐÂËÏÇÐßÛËÌ ÏÑÆÖÎß ÀÐÅÂ Emin, ÓÂÄÐÞÌ � 458 ¤±Â, ÐÂ-
ÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä ÄÑÔßÏË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ [�1� 1� 1]. ®ÂÍÔË-
ÏÂÎßÐÞÇ Ë ÏËÐËÏÂÎßÐÞÇ ÏÑÆÖÎË Emax Ë Emin ÐÇÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TaC0;70 ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ � 624 Ë
� 276 ¤±Â ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ Ë ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ Ä ÕÇØ ÉÇ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ, ÚÕÑ Ë ÆÎâ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
TaC1;0. ¯ÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ ÍÂÓÃËÆ TaC0;70 ËÏÇÇÕ
ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÖá ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÚÇÏ ÔÕÇ-
ØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ ÍÂÓÃËÆ TaC1;0. °ÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÂ ÍÂÓ-
ÃËÆÂ ÕÂÐÕÂÎÂ ÑÕ ÃÎËÊÍÑÅÑ Í ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË TaC1;0ÿ0;95 Í
ÍÂÓÃËÆÖ TaC0;70 Ô ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ ÆÇ×ÇÍÕÐÑÔÕßá ÖÅÎÇÓÑÆÐÑÌ
ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÍÓËÕÇÓËâ
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË Aan Ô � 0;58 ÆÑ � 0;38. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐ-
ÐÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÕÂÐÕÂÎÂ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ô ÓÑÔÕÑÏ ÆÇ×ÇÍÕÐÑÔÕË
ÇÅÑ ÖÅÎÇÓÑÆÐÑÌ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË.
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²ËÔ. 15. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl (Â) ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TaC1;0 Ë (Ã) ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
TaC0;70.
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4. ¡ÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÍÖÃËÚÇÔÍËØ
ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ TiOy, VOy Ë Nb3O3

±ÑÆØÑÆ Í ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ Ë ÑÙÇÐÍÇ
ÖÒÓÖÅÑÌ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ
ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy (M � Ti, Zr, Hf, Nb, Ta), ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÌ
Ä ÓÂÃÑÕÂØ [51, 55, 56, 58 ë 60], ÃÞÎ ÒÓËÏÇÐÈÐ Í ÐÇÖÒÑÓâÆÑ-
ÚÇÐÐÑÏÖ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÏÖ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÏÖ ÏÑÐÑÑÍ-
ÔËÆÖ ÕËÕÂÐÂ TiOy [70, 71].

¯ÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÌ ÍÖÃËÚÇÔÍËÌ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÕËÕÂÐÂ
TiOy Ë ÍÂÓÃËÆ ÕËÕÂÐÂ TiCy ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÕËÒÂ B1 âÄ-
ÎâáÕÔâ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞÏË ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏË ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâÏË ÄÐÇÆÓÇÐËâ ÕËÕÂÐÂ. ²ÂÊÎËÚËÇ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË ÑÃÖÔÎÑÄ-
ÎÇÐÑ ÐÂÎËÚËÇÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÄÂÍÂÐÔËÌ (ÐÇÊÂÐâÕÞØ ÂÕÑ-
ÏÂÏË ÖÊÎÑÄ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÈÕÍË) ÍÂÍ Ä ÐÇÏÇÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍÑÌ, ÕÂÍ Ë Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍÂØ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
ÕËÕÂÐÂ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ Ä ÍÂÓÃËÆÇ ÕËÕÂÐÂ ÄÂÍÂÐÔËË ÒÓËÔÖÕÔÕ-
ÄÖáÕ ÕÑÎßÍÑ Ä ÐÇÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍÇ [1]. £ÔÎÇÆÔÕ-
ÄËÇ ÆÄÑÌÐÑÌ ÆÇ×ÇÍÕÐÑÔÕË ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ TiOy Ë ÑÆËÐÂÓÐÑÌ
ÆÇ×ÇÍÕÐÑÔÕË ÍÂÓÃËÆÂ TiCy àÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÒÓË ÒÓÑÚËØ
ÓÂÄÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ËÏÇáÕ ÓÂÊÎËÚÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÖÒÂÍÑÄÍË
ÂÕÑÏÑÄ, ÚÕÑ ÆÑÎÉÐÑ ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÓÂÊÎËÚËá Ä ÂÐËÊÑÕÓÑ-
ÒËË ËØ ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ.

¬ÖÃËÚÇÔÍËÌ (ÒÓ. ÅÓ. Fm�3m) ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÕËÕÂÐÂ TiOy ÔÑ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÕËÒÂ B1 ËÏÇÇÕ ÑÆÐÖ ËÊ ÔÂÏÞØ ÛËÓÑÍËØ ÑÃÎÂ-
ÔÕÇÌ ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË (ÑÕ TiO0;00 ÆÑ TiO1;25 ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
� 1273 ¬) ÔÓÇÆË ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÏÑÐÑÑÍ-
ÔËÆÑÄ Ë ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÑÄ [1]. ³ÑÔÕÂÄ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ Ô
ÖÚÈÕÑÏ ÐÂÎËÚËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÄÂÍÂÐÔËÌ Ä ÍÂÉÆÑÌ ËÊ ÒÑÆÓÇ-
ÛÈÕÑÍ ËÏÇÇÕ ÄËÆ TixOz � TiOy ËÎË Tix&1ÿxOz&1ÿz � TiOy,
ÅÆÇ y � z=x, & Ë & ì ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÄÂÍÂÐÔËË ÐÇÏÇÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÌ (ÍËÔÎÑÓÑÆÐÑÌ) Ë ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ (ÕËÕÂÐÑÄÑÌ) ÒÑÆÓÇ-
ÛÈÕÑÍ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ®ÑÐÑÑÍÔËÆ ÕËÕÂÐÂ, ×ÑÓÏÂÎßÐÑ
ËÏÇáÜËÌ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ àÍÄËÂÕÑÏÐÞÌ ÔÑÔÕÂÄ TiO1;0,
ÔÑÆÇÓÉËÕ 16,7 ÂÕ.% ÄÂÍÂÐÔËÌ Ä ÒÑÆÓÇÛÈÕÍÂØ ÕËÕÂÐÂ Ë
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÒÑàÕÑÏÖ ÇÅÑ ÓÇÂÎßÐÞÌ ÔÑÔÕÂÄ Ti0;833O0;833.

£ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÂÕÑÏÞ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ
ÄÂÍÂÐÔËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ØÂÑÕËÚÐÑ ÒÑ ÖÊÎÂÏ ÍÂÉÆÑÌ ËÊ
ÒÑÆÓÇÛÈÕÑÍ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TixOz. °ÆÐÂÍÑ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÂâ ÔËÏÏÇÕÓËâ ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÐÂ-
ØÑÉÆÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ÄÑ ÄÔÇØ ÖÊÎÂØ ÇÅÑ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË ÑÆËÐÂÍÑÄÂ
Ë ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÊÂÐâÕÞØ
ÖÊÎÑÄ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË, Õ.Ç. ÓÂÄÐÂ x ÆÎâ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË ÕËÕÂÐÂ Ë
ÓÂÄÐÂ z ÆÎâ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ. ¥Îâ ÑÙÇÐÍË ÖÒÓÖÅËØ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ TiOy ÂÄÕÑÓÞ [70, 71] ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ [72] Ñ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏËÍÓÑ-
ÕÄÈÓÆÑÔÕË ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ ÑÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y Ë ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂØ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j Ë
ÖÒÓÖÅËØ ÏÑÆÖÎâØ àÍÄËÂÕÑÏÐÑÅÑ ÍÄÂÊËÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑ-
ÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ TiO1;00. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÔÑÄÏÇÔÕÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ
àÕËØ ÆÂÐÐÞØ ÃÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ ÖÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ci j�y� ÍÂÍ
×ÖÐÍÙËË ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ TiOy:

c11�y� � c11�y � 1��ÿ2;60339� 6;11632yÿ 2;51292y 2� ;
�18a�

c12�y� � c12�y � 1��ÿ2;60339� 6;11632yÿ 2;51292y 2� ;
�18b�

c44�y� � c44�y � 1��ÿ3;23902� 7;17183yÿ 2;93282y 2� ;
�18w�

ÅÆÇ c11�y�1� � 511, c12�y�1� � 53 Ë c44�y�1� � 31 ¤±Â.

£ÞÓÂÉÇÐËâ (18) ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÈÕÂ ÓÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÖÒÓÖÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ TiOy Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
[hkl] Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y. ¯Â ÓË-
ÔÖÐÍÇ 16 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehk0�y�,
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ mhk0�y�, ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghk0�y� Ë
ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Bhk0�y� Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100)
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ TiOy Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÑÕÐÑÔËÕÇÎß-
ÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y. £ÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ
ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ Ehk0�y�,
Ghk0�y� Ë mhk0�y� Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (010) Ë (001) ÕÂÍËÇ ÉÇ, ÍÂÍ
Ë Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100). ©ÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehk0 ÏÑÐÑÑÍ-
ÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiO0;80, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÐËÉÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÇ
ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÌ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ×Â-
ÊÞ, Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 341 ÆÑ � 70 ¤±Â.
¥Îâ àÍÄËÂÕÑÏÐÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ TiO1;00 ÏÑÆÖÎß ÀÐÅÂ
ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 499 ÆÑ � 111 ¤±Â, Â ÆÎâ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
TiO1;20 ì ÑÕ � 558 ÆÑ � 128 ¤±Â (ÔÏ. ÓËÔ. 15). ®ÂÍÔË-
ÏÂÎßÐÞÇ Ë ÏËÐËÏÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghk0

ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÑÕ � 156 ÆÑ � 25 ¤±Â ÆÎâ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
TiO0;80, ÑÕ � 229 ÆÑ � 39 ¤±Â ÆÎâ àÍÄËÂÕÑÏÐÑÅÑ TiO1;00 Ë
ÑÕ � 256 ÆÑ � 45 ¤±Â ÆÎâ TiO1;20 (ÔÏ. ÓËÔ. 16). ¬Ñà××Ë-
ÙËÇÐÕ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ
ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÑÕ� 0;094 ÆÑ� 0;417 Ä ÊÂÄËÔËÏÑ-
ÔÕË ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ë ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÔÑÔÕÂÄÂ TiOy. ®ÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl]
Ë ËÏÇÇÕ Ô×ÇÓËÚÇÔÍÖá ×ÑÓÏÖ; ÊÐÂÚÇÐËÇ B ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ
TiO0;80, TiO1;00 Ë TiO1;20 ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 194, � 217 Ë
� 230 ¤±Â ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¢ÑÎßÛËÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ Ehk0,
Ghk0 Ë mhk0 Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] ÖÍÂÊÞÄÂáÕ
ÐÂ ÔËÎßÐÖá ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐ-
ÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiOy ÒÓË ÎáÃÑÏ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y Ä ÇÅÑ ÑÃÎÂÔÕË
ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË.

±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÕÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖ-
Îâ ÀÐÅÂ Ehkl Ë ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Bhkl ÐÇ-
ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ TiO0;80,
TiO1;00 Ë TiO1;20 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 17. ®ÑÐÑÑÍÔËÆ TiO0;80

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÐËÉÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÇ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË Ë
ËÏÇÇÕ ÐÂËÏÇÐßÛËÇ ÖÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞÉÈÔÕÍÑÔÕË c11, c12 Ë
c44, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÔÑÔÕÂÄ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ TiO1;20 ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË
ÆÑÔÕËÅÂÇÕ ÄÇÓØÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÞ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË Ë
ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎßÛËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ
ÉÈÔÕÍÑÔÕË c11, c12 Ë c44. ¥Îâ ÄÔÇØ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ
ÐÂËÃÑÎßÛËÌ ÏÑÆÖÎß ÀÐÅÂ Emax ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÄÆÑÎß
ÑÆÐÑÌ ËÊ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ÑÔÇÌ [00� 1], [0� 10]
ËÎË [�100]. ¯ÂËÏÇÐßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ Emin ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä
ÄÑÔßÏË àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ [�1� 1� 1]. ¯ÂË-
ÃÑÎßÛËÇ Ë ÐÂËÏÇÐßÛËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ ÏÑÐÑÑÍ-
ÔËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ TiO0;80, TiO1;00 Ë TiO1;20 ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ� 341 Ë
� 55, � 501 Ë � 88, � 560 Ë � 101 ¤±Â ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ
(ÓËÔ. 17Â). ©ÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Bhkl

ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ TiO0;80, TiO1;00 Ë TiO1;20 ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ � 194,
� 217 Ë � 230 ¤±Â ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¬ÓËÕÇÓËÌ ÂÐËÊÑÕÓÑ-
ÒËË Aan ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÕË-
ÕÂÐÂ TiOy ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ 0,124 ÆÑ 0,139 ÆÎâ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ
ÑÕ TiO0;80 ÆÑ TiO1;20. ¿ÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ ÑÃ ÑÚÇÐß ÃÑÎß-
ÛÑÌ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍ-
ÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ, ÍÑÕÑÓÂâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÑÔÎÂÃÇÄÂÇÕ Ô ÓÑÔÕÑÏ ÑÕ-
ÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y Ä TiOy.

±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl

ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ ÏÑÉÐÑ ÔÓÂÄÐËÕß Ô ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÏË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâÏË ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl ÍÖ-
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²ËÔ. 16. ®ÑÆÖÎß ÀÐÅÂ E (y � 0;8, 0;9, 1;0 Ë 1;2), ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m (y � 0;8 Ë 1;0), ÏÑÆÖÎß ÔÆÄËÅÂ G (y � 0;8, 1;0 Ë 1;2) Ë ÏÑÆÖÎß
ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâB (y � 0;8, 1;0 Ë 1;2) ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y Ä TiOy Ë ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
[hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiOy [70].
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²ËÔ. 17. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ (Â) ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl Ë (Ã) ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Bhkl ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ
ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ TiO0;80, TiO1;00 Ë TiO1;20 [71].
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ÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ TiC0;50 Ë TiC1;00 (ÔÏ. ÓËÔ. 6),
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÐËÉÐÇÌ Ë ÄÇÓØÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÂÏ ÑÃÎÂÔÕË
ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ÍÂÓÃËÆÂ TiCy. ³ÑÅÎÂÔÐÑ [51], ÆÎâ ÐÇÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂTiC0;50 ÐÂËÃÑÎßÛËÌ Ë ÐÂËÏÇÐßÛËÌ
ÏÑÆÖÎË ÀÐÅÂ Emax

hkl � 440 ¤±Â Ë Emin
hkl � 346 ¤±Â, Â ÆÎâ

ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ TiC1;00 ÐÂËÃÑÎßÛËÌ Ë ÐÂË-
ÏÇÐßÛËÌ ÏÑÆÖÎË Emax

hkl Ë Emin
hkl ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ 477 Ë 450 ¤±Â

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Emax
hkl Ë Emin

hkl ÍÂÓÃËÆÂ
ÕËÕÂÐÂ TiCy ÄÇÔßÏÂ ÏÂÎÑ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÑÆÖÎâÏË ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiOy. °ÚÇ-
ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÕËÕÂÐÂ TiOy ËÏÇÇÕ ÅÑÓÂÊÆÑ ÃoÂ Îß-
ÛÖá ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÚÇÏ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞÌ
ÇÏÖ ÍÖÃËÚÇÔÍËÌ ÍÂÓÃËÆ ÕËÕÂÐÂ TiCy.

£ ÓÂÃÑÕÇ [73] ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ËÊÑÕÓÑÒÐÑÅÑ
ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B Í ËÊÑÕÓÑÒÐÑÏÖ ÏÑÆÖÎá
ÔÆÄËÅÂ G ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÎâ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ
ØÓÖÒÍÑÅÑ Ë ÒÎÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍËØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÃÑÕÇ [71], ÄÞÔÑÍËÇ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ B=G > 1;75 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÒÎÂÔÕËÚÐÞÏ ÏÂÕÇÓËÂÎÂÏ,
Â ÐËÊÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ B=G < 1;75 ÒÓËÔÖÜË ØÓÖÒÍËÏ ÏÂÕÇÓËÂ-
ÎÂÏ. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÓËÕÇÓËâ ÕÂÍÉÇ
ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÑÃÓÂÕÐÑÇ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ k � G=B. ¬ÓËÕËÚÇ-
ÔÍÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ ÑÕÐÑÛÇÐËâ G=B, ÓÂÊÆÇÎâáÜÇÇ
ÒÎÂÔÕËÚÐÞÇ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÑÕ ØÓÖÒÍËØ, ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÓËÏÇÓÐÑ
0;57. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ô k � G=B < 0;57 âÄÎâáÕ-
Ôâ ÒÎÂÔÕËÚÐÞÏË. ªÊÑÕÓÑÒÐÞÇ ÖÒÓÖÅËÇ ÏÑÆÖÎË B Ë G
ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ ÃÞÎË ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÐÞ ÏÇÕÑÆÑÏ ¶ÑÌÅÕÂ ë ²ÑÌÔÔÂ ë·ËÎÎÂ [70] Ô ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ ÐÂÌÆÇÐÐÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j (18).
©ÐÂÚÇÐËÇ B=G ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiOy ÄÇÎËÍÑ ÄÑ ÄÔÇÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË Ë ÄÂÓßËÓÖÇÕÔâ ÑÕ 2,70 ÆÑ 2,58, Â
ÑÃÓÂÕÐÑÇ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ k � G=B ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 0;370 ÆÑ
� 0;387, ÒÑàÕÑÏÖ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÕËÕÂÐÂ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÒÎÂ-
ÔÕËÚÐÞÏ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÏ. ¿ÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÓÂÃÑÕÑÌ [15], Ä
ÍÑÕÑÓÑÌ ÊÐÂÚÇÐËÇ k � G=B ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiO1;00

ÓÂÄÐÑ 0,382, Ë ÑÕÏÇÚÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ TiO1;00 âÄ-
ÎâÇÕÔâ ÍÑÄÍËÏ Ë ÒÎÂÔÕËÚÐÞÏ ÄÇÜÇÔÕÄÑÏ.

¡ÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (ÒÓ. ÅÓ.
Fm3m) ÏÑÐÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ Ô ÛËÓÑÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕßá ÅÑÏÑ-
ÅÇÐÐÑÔÕË ËÊÖÚÇÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ [72]. ¯ÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÌ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍËÌ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÄÂÐÂÆËâ VOy ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ B1, ÍÂÍ Ë
ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÕËÕÂÐÂ TiOy, âÄÎâÇÕÔâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇÏ Ô ÆÄÑÌÐÑÌ
ÆÇ×ÇÍÕÐÑÔÕßá Ë ËÏÇÇÕ ÛËÓÑÍÖá ÑÃÎÂÔÕß ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË
VO0;85ÿVO1;23 [1].

¯ÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÌ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÄÂÐÂÆËâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏË-
ÚÇÔÍË ÔÕÂÃËÎÇÐ ÒÓË T > 1600 ¬, Â ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÐËÉÇ
1070 ¬ Ä ÓÂÊÐÞØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÞØ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ
ËÐÕÇÓÄÂÎÂØ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ×ÂÊ
ÓÂÊÐÑÅÑ ÕËÒÂ Ô ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ. ³ÄÇÆÇÐËâ Ñ ÏÇØÂ-
ÐËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑ-
ÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÞ ËÊÏÇÓÇÐËâÏË ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑ-
ÔÕË ÑÃÓÂÊÙÑÄ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ ÐÂ ÊÂÍÂÎÈÐÐÞØ ÑÃÓÂÊ-
ÙÂØ VOy Ä ÑÃÎÂÔÕË 0;574 y4 1;29 [76] (ÓËÔ. 18). ¥ÂÐÐÞÇ
[75] ÒÑ ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑÔÕË HV âÄÐÑ ÊÂÄÞÛÇÐÞ, Â ÔÍÂÚÑÍ HV,
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ [76] Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑ-
ÅÑ VO�1;00, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÑÛËÃÍÂÏË ËÊÏÇÓÇÐËâ. £ ÙÇÎÑÏ,
ÍÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÓËÔ. 18, ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ
ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑÔÕË ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË y Ä VOy.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÈÕÞ ÖÒÓÖÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÇ [77] ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ àÍÄË-
ÂÕÑÏÐÑÅÑ ÍÄÂÊËÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ VO1;00

ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ B1. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÙÇÐÍË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ
Ä ÓÂÃÑÕÇ [77] ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÅÑ

ÅÓÂÆËÇÐÕÂ (GGA) ÆÎâ ÑÃÏÇÐÐÑ-ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞØ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎÑÄ Ë ÍÑÆÂ VASP (ViennaAb initio Simulation Package).
³ÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ [77], ÍÖÃËÚÇÔÍËÌ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÄÂÐÂÆËâ
VO ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËÇÌ ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ. ¦ÅÑ ÍÑÐ-
ÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÔÕË c11, c12, c44 ÓÂÄÐÞ 484,6, 134,3 Ë 18,2 ¤±Â
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

±Ñ ÆÂÐÐÞÏ [76] ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑÔÕË ÐÇÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ VOy ÏÑ-
ÉÇÕ ÃÞÕß ÂÒÒÓÑÍÔËÏËÓÑÄÂÐÂ ×ÖÐÍÙËÇÌ

HV�y� � 10;0500� 16;2659yÿ 11;5620y 2 �GPa� : �19�

ªÊÖÚÇÐËÇ ÍÂÓÃËÆÑÄ, ÐËÕÓËÆÑÄ Ë ÆÓÖÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
[76] ÑÃÐÂÓÖÉËÎÑ ÑÃÜÖá ÕÇÐÆÇÐÙËá Í ÒÑÐËÉÇÐËá ËØ
ÕÄÈÓÆÑÔÕË HV ÒÓË ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÏÑÆÖÎÇÌ ÔÆÄËÅÂ G Ë ÄÔÇ-
ÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B. ³ÑÅÎÂÔÐÑ [51, 78], ÆÎâ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑÔÕË ÑÕ
ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ ËÏÇÇÕ ÄËÆ HV�y� � 0;151G�y�. ªÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇ àÕÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÌÕË ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ
ÔÆÄËÅÂ G�y� Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ
ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ VOy ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ [76] ÑÃ ËÊÏÇÐÇÐËË ÇÅÑ ÏËÍÓÑ-
ÕÄÈÓÆÑÔÕË ÍÂÍ

G�y� � HV�y�
0;151

: �20�

¶ÑÓÏÖÎÂ (20) ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ [78]. £ ÓÂÃÑÕÇ [79]
ÔÄâÊß ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑÔÕË Hv Ô ÏÑÆÖÎÇÏ ÔÆÄËÅÂ G ÒÓÑÄÇÓÇÐÂ
ÆÎâ ÍÂÓÃËÆÑÄ TiC, ZrC, NbC, TaC Ë ÏÐÑÅËØ ÆÓÖÅËØ ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËÌ, ÄÍÎáÚÂâ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÍÖÃËÚÇÔÍËÇ ÐËÕ-
ÓËÆÞ Ë ÑÍÔËÆÞ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÓÂÔÚÈÕÖ [74] ÒÑ ×ÖÐÍÙËË
(20), ÏÑÆÖÎß ÔÆÄËÅÂGy�1 ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
VO1;00 ÓÂÄÇÐ 97,1 ¤±Â, Â ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß G�y� ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐ-
ÐÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ VOy ÑÕ ÇÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂ y ËÏÇÇÕ ÄËÆ

G�y� � 66;55629�107;72119yÿ76;56954y 2 �
� Gy�1�0;68544�1;10938yÿ0;78856y 2� �GPa�: �21�

¯ÂÎËÚËÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕÇÌ ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑÔÕË HV�y� (19) Ë
ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ G�y� (20) ÊÂÍÂÎÈÐÐÑÅÑ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ
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0,6 0,8 1,0 1,2 1,4

[75]
[76]

VOy

y Ä VOy

²ËÔ. 18. ®ËÍÓÑÕÄÈÓÆÑÔÕß HV�y� ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑ-
ÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ VOy ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕ [75] Ë [76]. ¥ÂÐÐÞÇ [75] ÒÑ
ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑÔÕË HV âÄÐÑ ÊÂÄÞÛÇÐÞ, Â ÔÍÂÚÑÍ HV, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÌ Ä
ÑÃÎÂÔÕË ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑVO�1;00 Ä ÓÂÃÑÕÇ [76], ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÑÛËÃ-
ÍÂÏË ËÊÏÇÓÇÐËâ. ºÕÓËØÑÄÂâ ÎËÐËâ ì ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËâ ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑ-
ÔÕËHV�y�, ËÊÏÇÓÇÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ [76].
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ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ VOy ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÌÕË ÏÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ
ÔÉÂÕËâ B�y� ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËá ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y. ³ àÕÑÌ ÙÇÎßá ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß àÏÒËÓË-
ÚÇÔÍÖá ×ÖÐÍÙËáHV � �2�k 2G� 0;585ÿ3�, ÅÆÇ k�G=B, ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐÐÖá Ä ÓÂÃÑÕÇ [79]. ±ÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ àÕÑÌ ×ÖÐÍÙËË
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß B�y� ÑÕG�y� ËHV�y� Ä
ÄËÆÇ

B�y� �
�
G�y��3=2��HV�y� � 3�=2�1;17 : �22�

©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÐÇÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ VOy, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ Ô
ÒÑÏÑÜßá ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ (22) ËÊ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÑÌ ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕË HV�y� (19) ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑÔÕË ÊÂÍÂÎÈÐÐÑÅÑ ÏÑÐÑ-
ÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ [76] Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÐÂÌÆÇÐÐÑÌ ÍÑÎËÚÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË G�y� (21), ËÏÇÇÕ ÄËÆ

B�y� � 58;5517� 52;3784yÿ 35;8511y 2 �
� By�1�0;779868� 0;697644yÿ 0;477512y 2� �GPa�:

�23�
ªÊ (23) ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÏÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ

By�1 ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ VO1;00

ÓÂÄÇÐ 75,08 ¤±Â. £ ÒÇÓÄÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß
B�y� ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÚÂÔÕËÙ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ
VOy ÑÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y ËÏÇÇÕ
ÕÂÍÑÌ ÉÇ ÄËÆ, ÍÂÍ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß B�y� (23), ÐÂÌÆÇÐÐÂâ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ [76] ÒÑ ÏËÍÓÑÕÄÈÓÆÑ-
ÔÕË HV�y�.

³ ÖÚÈÕÑÏ ÐÂÌÆÇÐÐÞØ ÖÒÓÖÅËØ ÏÑÆÖÎÇÌ Bcalc; y�1 �
� 250;6 ¤±Â Ë Gcalc; y�1 � 54;6 ¤±Â Ë ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ
c11 � 484;6, c12 � 134;3 Ë c44 � 18;2 ¤±Â [77] àÍÄËÂÕÑÏ-
ÐÑÅÑ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ, ÏÇÉÆÖ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË ÖÒÓÖÅËÏË ÍÑÐÔÕÂÐÕÂÏË ci j�y � 1� Ë ÕÇÑ-
ÓÇÕËÚÇÔÍËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Ë
ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ VO1;00, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ-
ÐÞÏË Ä ÓÂÃÑÕÇ [77], ÏÑÉÐÑ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ c11�y � 1� � 1;93376Bcalc; y�1, c12�y � 1� �
� 0;53591Bcalc; y�1 Ë c44�y � 1� � 0;333333Gcalc; y�1. ²ÂÐÇÇ
ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ Ë
ÍÂÓÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiOy Ë TiCy ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ c11 Ë c12 ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÆËÐÂÍÑÄÞ, ÒÑàÕÑÏÖ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ c11�y� Ë c12�y� ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËË ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÖÒÑÓâÆÑ-
ÚÇÐÐÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ VOy ÓÂÄÐÞ

c11�y� � c11�y � 1��0;779868� 0;697644yÿ 0;477512y 2�;
�24a�

c12�y� � c12�y � 1��0;779868� 0;697644yÿ 0;477512y 2�;
�24b�

c44�y� � c44�y � 1��0;68544� 1;10938yÿ 0;78856y 2� ;
�24w�

ÅÆÇ c11�y � 1� � 484;6 ¤±Â, c12�y � 1� � 134;3 ¤±Â Ë
c44�y � 1� � 18;2 ¤±Â.

©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl, ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔ-
ÔÑÐÂ mhkl Ë ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghkl ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
ÄÂÐÂÆËâ ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ô ÒÓËÏÇ-
ÐÇÐËÇÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ (6) ë (8).

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 19 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÏÑÆÖÎâÀÐÅÂ Ehkl�y� Ë ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghkl�y� Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË
(100) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ VOy Ô ÓÂÊÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂ-
ÐËÇÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕ ±ÖÂÔÔÑÐÂ mhkl�y� ÏÑÐÑ-
ÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ ÒÑÚÕË ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ y, ÒÑàÕÑÏÖ
ÇÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ y � 1;0 (ÔÏ.
ÓËÔ. 19). ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâ ÖÒÓÖÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ Ehkl�y�, Ghkl�y� Ë mhkl�y� ÏÑÐÑ-
ÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (010) Ë (001) ÕÂÍËÇ ÉÇ, ÍÂÍ Ä
ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100).

®ÑÆÖÎß ÀÐÅÂ Ehk0 ÏÑÐÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ VO0;80, ÐÂØÑ-
ÆâÜÇÅÑÔâ ÄÃÎËÊË ÐËÉÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÞ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË
ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÌ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÞ, Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100)
ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ� 440 ÆÑ� 72 ¤±Â. ¥Îâ àÍÄËÂÕÑÏÐÑÅÑ ÏÑ-
ÐÑÑÍÔËÆÂ VO1;00 ÏÑÆÖÎß ÀÐÅÂ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 426 ÆÑ
�69 ¤±Â, Â ÆÎâ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ VO1;20 ÑÕ �396 ÆÑ � 60 ¤±Â
(ÔÏ. ÓËÔ. 19). ®ÂÍÔËÏÂÎßÐÂâ Ë ÏËÐËÏÂÎßÐÂâ ÄÇÎËÚËÐÞ
ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂGhk0 ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÑÕ� 180 ÆÑ� 25 ¤±Â ÆÎâ
ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ VO0;80, ÑÕ � 175 ÆÑ � 24 ¤±Â ÆÎâ àÍÄËÂÕÑÏ-
ÐÑÅÑ VO1;00 Ë ÑÕ � 163 ÆÑ � 21 ¤±Â ÆÎâ VO1;20 (ÔÏ.
ÓËÔ. 19). ¬Ñà××ËÙËÇÐÕ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÏÑ-
ÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÄÂÐÂÆËâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl]
ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ � 0;177 ÆÑ � 0;455 Ë ÒÑÚÕË ÐÇ
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ VOy (ÔÏ. ÓËÔ. 19). ®ÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐ-
ÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ ËÏÇÇÕ
Ô×ÇÓËÚÇÔÍÖá×ÑÓÏÖ, ÄÇÎËÚËÐÂB ÆÎâ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ VO0;80,
VO1;00 ËVO1;20 ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ� 259,� 251 Ë� 233 ¤±Â ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. £ÇÔßÏÂ ÊÂÏÇÕÐÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâEhk0,Ghk0 Ë mhk0 Ä
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂ ÔËÎßÐÖá
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ VOy Ô ÎáÃÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y. °ÃÓÂÕËÏ ÄÐËÏÂÐËÇ, ÚÕÑ ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞÇ ÓÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl�y� Ë ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghkl�y�
Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ VOy ÑÚÇÐß
ÒÑØÑÉË ÐÂ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÓÂÐÇÇ ÆÎâ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiOy.

±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÕÓÈØÏÇÓÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ
ÀÐÅÂ Ehkl ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
ÄÂÐÂÆËâ VO1;00 ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÐÂ ÓËÔ. 20. ¯ÂËÃÑÎßÛËÌ ÏÑÆÖÎß
ÀÐÅÂ Emax ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÄÆÑÎß ÑÆÐÑÌ ËÊ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ-
×ËÚÇÔÍËØ ÑÔÇÌ [00�1], [0�10] ËÎË [�100]. ¯ÂËÏÇÐßÛÂâ
ÄÇÎËÚËÐÂ Emin ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä ÄÑÔßÏË àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ [�1�1�1]. ¯ÂËÃÑÎßÛËÇ Ë ÐÂËÏÇÐßÛËÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ VO1;00

ÓÂÄÐÞ � 435 Ë � 82 ¤±Â ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ (ÔÏ. ÓËÔ. 20). £
ÙÇÎÑÏ ËÊ ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÖÒÓÖÅËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ VOy ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÐÇ-
ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÌ ÍÖÃËÚÇÔÍËÌ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÄÂÐÂÆËâ ÄÑ ÄÔÇÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ËÏÇÇÕ ÃÑÎÇÇ ÔËÎßÐÑ ÄÞÓÂÉÇÐÐÖá
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá, ÚÇÏ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÕËÕÂÐÂ TiOy.

£ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÂØ TiCy, ZrCy,
HfCy, NbCy, TaCy Ë Ä ÏÑÐÑÑÍÔËÆÇ ÕËÕÂÐÂ TiOy ÐÇÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËâ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ËØ ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË.¯ÂÒÓÑÕËÄ,
ÍÖÃËÚÇÔÍËÌ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÐËÑÃËâ NbO Ô ÄÞÔÑÍËÏ ÔÑÆÇÓÉÂ-
ÐËÇÏÄÂÍÂÐÔËÌ Ä ÍÂÉÆÑÌÒÑÆÓÇÛÈÕÍÇ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ËÏÇÇÕ
ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË. ¿ÕÑ ÖÐËÍÂÎßÐÑÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ ÔÑÆÇÓ-
ÉËÕ ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÄÂÍÂÐÔËÌ ÔÓÇÆË
ÄÔÇØ ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ [80 ë 83], ÏÇÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÂâ Ë ÐÇÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍ-
ÔËÆÂ ÐËÑÃËâ ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÒÑ 25% ÄÂÍÂÐÔËÌ. ®ÑÐÑÑÍÔËÆ
ÐËÑÃËâ ÐÇ ËÏÇÇÕ ÛËÓÑÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË Ë ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÖÇÕ Ä ÑÚÇÐß ÖÊÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÑÕ NbO0;98 ÆÑ NbO1;02,
ÃÎËÊÍÑÏ Í ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÏÖ ÔÑÔÕÂÄÖ NbO. ¿ÕÑ ÒÓËÐ-
ÙËÒËÂÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕ ÍÖÃËÚÇÔÍËÌ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÐËÑÃËâ ÑÕ
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ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ TiO0;80 ë
TiO1;25 Ë ÄÂÐÂÆËâ VO0;85 ëVO1;23 [1, 84 ë 86], ÍÑÕÑÓÞÇ
ËÏÇáÕ ÑÚÇÐß ÛËÓÑÍËÇ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË.

³ÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß
Ä ÆÄÖØ ÄÂÓËÂÐÕÂØ. £ ÒÇÓÄÑÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÐËÑ-
ÃËâ Nb3O3 ËÏÇÇÕ ÍÖÃËÚÇÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÕËÒÂ B1, Ä
ÍÑÕÑÓÑÌ ÄÂÍÂÐÔËË Ä ÒÑÆÓÇÛÈÕÍÂØ ÐËÑÃËâ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ØÂÑÕËÚÐÑ, Â ÇÅÑ ÔÑÔÕÂÄ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
Nb0;75 & 0;25O0;75 & 0;25 (& Ë & ì ÄÂÍÂÐÕÐÞÇ ÖÊÎÞ Ä ÒÑÆ-
ÓÇÛÈÕÍÂØ Nb Ë O ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ). £Ñ ÄÕÑÓÑÏ ÄÂÓËÂÐÕÇ
ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÐËÑÃËâ Nb3O ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÔÂÏÑÔÕÑâ-
ÕÇÎßÐÂâ ×ÂÊÂ Ô ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ (ÒÓ. ÅÓ. Pm�3m) ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ.
°ÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ àÕÑÌ ×ÂÊÞ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ
ÕÑÎßÍÑ ÕÓË ËÊ ÚÇÕÞÓÈØ ÖÊÎÑÄ ÍÂÉÆÑÌ ÒÑÆÓÇÛÈÕÍË ÊÂÐâÕÞ
ÂÕÑÏÂÏË.

³ÑÅÎÂÔÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ [87 ë 89] Ë ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÈÕÑÄ [89, 90], ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÐËÑÃËâ Ô ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÑÌ (ÒÓ. ÅÓ. Pm�3m) ÄÂÍÂÐÔËÑÐÐÑ-ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÑÌ Nb3O3 ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ Ë âÄÎâÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÞÏ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô Nb4O4 Ô ÅËÒÑ-
ÕÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÃÇÊÆÇ×ÇÍÕÐÑÌ ÅÓÂÐÇÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÍÖÃËÚÇ-
ÔÍÑÌ (ÒÓ. ÅÓ. Fm�3m) ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ.
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²ËÔ. 19. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ E (y � 0;8, 1;0 Ë 1;2), ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ m (y � 1;0), ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ G (y � 0;8, 1,0 Ë 1,2) Ë ÏÑÆÖÎâ
ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâB (y � 0;8, 1;0 Ë 1;2) ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâVOy

Ô ÓÂÊÐÞÏ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ y [74].
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VO1,00: Ehkl

²ËÔ. 20. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl ÐÇÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÑÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÄÂÐÂÆËâ VO1;00 [74].
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�µÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑÏÑÐÑÑÍÔËÆÂNb3O3,
ÓÂÄÐÞÇ c11 � 529, c12 � 101 Ë c44 � 112 ¤±Â, ÃÞÎË ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ [91] ÏÇÕÑÆÑÏ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË [92] Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÑÃÑÃÜÈÐÐÑÅÑ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÅÑ
ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ. µÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ
Nb3O3, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ Ä ÄËÆÇ ÃÂÊÞ ÆÂÐÐÞØ ÐÂ ÔÂÌÕÇ [93]
Materials Projects mp-2331 Ë ÓÂÄÐÞÇ c11 � 519, c12 � 105,
c44 � 107 ¤±Â, ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ab initio Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÍÑÆÂ ELATE. ¿ÕÑÕ ÍÑÆ ÑÒËÔÂÐ Ä ÑÃÜÇÏ ÄËÆÇ Ä ÓÂ-
ÃÑÕÇ [94] Ë ÒÓÇÆÐÂÊÐÂÚÇÐ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÕÇÐÊÑÓÑÄ ÖÒÓÖÅÑÌ
ÉÈÔÕÍÑÔÕË Ë ÄËÊÖÂÎËÊÂÙËË ÂÐËÊÑÕÓÑÒÐÞØ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ [77]. µÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (ÒÓ. ÅÓ.
Pm�3m) ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ Nb3O3 ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÐËÉÇ,
ÚÇÏ Ä [93] Ë ÓÂÄÐÞ c11 � 242, c12 � 52, c44 � 60 ¤±Â. ³ÓÂÄ-
ÐÇÐËÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ c11 � 529, c12 � 101 Ë c44 �
� 112 ¤±Â [91], ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (ÒÓ. ÅÓ. Pm�3m) ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
ÐËÑÃËâ Nb3O3 ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ àÕË ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ØÑÓÑÛÑ
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÆÂÐÐÞÏË [90], ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÂÐÐÞÇ [77] âÄÐÑ
ÊÂÐËÉÇÐÞ. µÚËÕÞÄÂâ àÕÑ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖ-
ÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË c11 � 529, c12 � 101 Ë c44 � 112 ¤±Â ÃÞÎË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
Nb3O3 Ä ÓÂÃÑÕÇ [91].

¯Â ÓËÔÖÐÍÇ 21 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâÀÐÅÂ
Ehkl Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (100), (110) Ë (111) ÆÎâ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
Nb3O3. ©ÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehk0 Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100)
ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 484 ÆÑ � 313 ¤±Â, Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (110) ÑÕ
� 484 ÆÑ � 280 ¤±Â, Â Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (111) ÑÕ � 313 ÆÑ
� 280 ¤±Â. ®ÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ
ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl]; ÇÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÕÑÎßÍÑ
ÆÎâ ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) (ÓËÔ. 21Å); ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ B ÏÑÐÑ-
ÑÍÔËÆÂ Nb3O3 ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 243 ¤±Â. ªÊÏÇÐÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ
ÔÆÄËÅÂ Ghkl Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ±ÖÂÔÔÑÐÂ mhkl Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ
(100), (110) Ë (111) ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂNb3O3 ÒÑÍÂÊÂÐÞÐÂ ÓËÔ. 22.
®ÂÍÔËÏÂÎßÐÞÇ Ë ÏËÐËÏÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ
Ghk0 Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ� 207 Ë� 122 ¤±Â, Â Ä
ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (110) Ë (111) ÑÐË ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÑÕ � 207 ÆÑ
� 107 ¤±Â Ë ÑÕ � 122 ÆÑ � 107 ¤±Â ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ
(ÓËÔ. 22Â ë Ä). ¬Ñà××ËÙËÇÐÕ ±ÖÂÔÔÑÐÂ mhk0 Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË
(100) ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâNb3O3 ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ� 0;168 ÆÑ
� 0;285 Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] (ÔÏ. ÓËÔ. 11).
£ÇÎËÚËÐÂ mhkl Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (110) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÕ � 0;168 ÆÑ
� 0;308, Â Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (111) ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÑÕ � 0;285 ÆÑ
� 0;308 (ÓËÔ. 22Æ, Ç).

¯ÇÃÑÎßÛËÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ Ehkl Ë Ghkl Ä ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÔÎÂÃÑÌ
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
Nb3O3. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÍÓËÕÇÓËÌ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË Aan �
� 2c44=�c11 ÿ c12� [63] ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ Nb3O3

ÓÂÄÇÐ � 0;52, Â ÑÕÐÑÛÇÐËÇ Emax
hkl =E

min
hkl ÓÂÄÐÑ 1,70. ¿ÕÑ

ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÂÐËÊÑÕÓÑ-
ÒËË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ,
ÃÎËÊÍÑÌ Í ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ
ÍÂÓÃËÆÑÄ ÐËÑÃËâ Ë ÕÂÐÕÂÎÂ.

±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÕÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖ-
Îâ ÀÐÅÂ Ehkl Ë ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Bhkl ÍÖÃË-
ÚÇÔÍÑÅÑ (ÒÓ. ÅÓ. Pm�3m) ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ Nb3O3 ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 23. ¯ÂËÃÑÎßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâÀÐÅÂ Emax

ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÓË ÄÐÇÛÐÇÌ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËË, ÒÓËÎÑÉÇÐÐÑÌ
ÄÆÑÎß ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ
[001], [010] ËÎË [100]. ¯ÂËÏÇÐßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ Emin ÐÂ-
ÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä ÄÑÔßÏË àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ
[�1� 1� 1]. ¯ÂËÃÑÎßÛÇÇ Ë ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖ-
Îâ ÀÐÅÂ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ Nb3O3 ÓÂÄÐÞ � 497 Ë
� 291 ¤±Â ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ (ÔÏ. ÓËÔ. 23). ®ÑÆÖÎß ÄÔÇÔÕÑ-
ÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Bhkl ÓÂÄÇÐ � 243 ¤±Â.

¬ÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÑÒËÔÂÐÐÞØ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ
ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÄËÆÇ ÕÂÃÎ. 2.

¥Îâ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ VOy Ë Nb3O3 ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÖÒÓÖÅËÏ
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ ÍÓÂÌÐÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÞ, ÐÑ ÆÓÖÅËØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ
ÓÂÃÑÕ, ÍÓÑÏÇ ÔÕÂÕÇÌ [78] Ë [92], ÒÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂÏ VOy Ë
Nb3O3 Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÐÇÕ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÓÂÃÑÕÂ [78] âÄ-
ÎâÇÕÔâ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÓÂÃÑÕÑÌ ÒÑ ÓÂÔÚÈÕÖ
ÖÒÓÖÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ
VO1;00 ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ B1.

£ ÕÂÃÎËÙÇ 3 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÍÓËÕÇÓËË ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË Aan Ë
AU Ë ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ Emax

hkl =E
min
hkl ÆÎâ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÏÑÐÑÑÍÔË-

ÆÑÄ ÕËÕÂÐÂTiOy, ÄÂÐÂÆËâVOy Ë ÐËÑÃËâNb3O3 ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ
ÓÂÃÑÕ [71, 72, 75, 93]. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÕËÕÂÐÂ TiOy

ËÏÇÇÕ ÑÚÇÐß ÄÞÔÑÍÖá ÂÐËÊÑÕÓÑÒËá ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ,
ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÖÒÓÖÅÂâ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ ÊÐÂ-
ÚËÕÇÎßÐÑ ÏÇÐßÛÇ Ë ÃÎËÊÍÂ Í ÕÂÍÑÄÑÌ ÆÎâ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÐËÑÃËâ NbC1;0 Ë ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ
ÍÂÓÃËÆÂ ÕÂÐÕÂÎÂ TaC0;7ÿ0;8.

±ÓË ÒÑÆÅÑÕÑÄÍÇ ÓÖÍÑÒËÔË ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÐÞ ÆÂÐÐÞÇ
ÓâÆÂ ÒÓÑÍÕÑÄ ÔËÔÕÇÏÞ "Materials Project", ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÂÍËÇ
ÍÂÍ "mp-910_NbC (Cubic, Fm�3m, 225)", "mp-1009459_NbC
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²ËÔ. 21. ªÊÏÇÐÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ E Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË [hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (Â) (100), (Ã) (110) Ë (Ä) (111) ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ Nb3O3.
²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) (Å); ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ B Ä ÎáÃÞØ ÆÓÖÅËØ ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ
ËÏÇáÕ ÕÑÕ ÉÇ ÄËÆ Ë ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] [91].
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(Cubic, Pm�3m, 221)", "mp-2664_TiO (Cubic, Fm�3m, 225)",
"mp-1282_VC (Cubic, Fm�3m, 225)", "mp-21075_HfC (Cubic,
Fm�3m, 225)", "Elastic analysis of TaC (Materials Project
id mp-1086)", "mp-2311_NbO (Cubic, Pm�3m, 221)", "mp-
2692_NbO (Cubic, Fm�3m, 225)" Ë ÆÓÖÅËÇ ÆÎâ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ
ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÑÍÔËÆÑÄ.

±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÕÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑ-
ÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy (M � Ti, Zr,
Hf, Nb, Ta) (ÔÏ. ÓËÔ. 5, 7, 9, 12, 14) Ë ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ MOy

(M�Ti, V) (ÔÏ. ÓËÔ. 17, 20) ËÏÇáÕ ×ÑÓÏÖ ËÔÍÂÉÈÐÐÑÅÑ
ÑÍÕÂàÆÓÂ (ÓËÔ. 24). £ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÆÎâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÓÑÆÑÎß-
ÐÞØ ÂÍÖÔÕËÚÇÔÍËØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ cl (ÔÍÑÓÑÔÕË ÊÄÖÍÂ) Ä ÊÂ-

ÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÆÎâ
ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÖÎß×ËÆÂ ÔÄËÐÙÂ PbS ÒÓË
300 ¬ [96]. ±ÑÊÆÐÇÇ ÂÄÕÑÓÞ [96], ËÔÒÑÎßÊÖâ ÆÂÐÐÞÇ [95] Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÖ ÕÇÒ-
ÎÑÄÑÅÑ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ ÐÂÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÎÈÐÍË PbS,
ÖÔÕÂÐÑÄËÎË, ÚÕÑ ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÓÑÆÑÎßÐÞØ cl Ë ÒÑÒÇÓÇÚÐÞØ
ct ÂÍÖÔÕËÚÇÔÍËØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ Ä ÍÖÃËÚÇÔÍÑÏ ÔÖÎß×ËÆÇ ÔÄËÐ-
ÙÂ PbS ÒÓË � 300 ¬ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ � 3975 Ë � 1881 Ï Ôÿ1.
¡ÄÕÑÓÞ [96] ÒÑÔÕÓÑËÎË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâ àÕËØ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×Ë-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ [hkl] ÆÎâ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÂ PbS (ÔÏ.
ÓËÔ. 24). £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ËÔÍÂÉÈÐÐÑÅÑ ÑÍÕÂàÆÓÂ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ
ÒÓÑÆÑÎßÐÞØ ÂÍÖÔÕËÚÇÔÍËØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ, ÕÓÈØÏÇÓÐÞÇ ÓÂÔ-
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Nb3O3 (ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ Pm�3m)
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²ËÔ. 22.ªÊÏÇÐÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ ÔÆÄËÅÂ Ghkl Ë ÒÑÍÂÊÂÕÇÎâ ±ÖÂÔÔÑÐÂ mhkl Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË [hkl] Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (100), (110) Ë (111)
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ Nb3O3 [91].
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²ËÔ. 23. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ (Â) ÏÑÆÖÎâ ÀÐÅÂ Ehkl Ë (Ã) ÏÑÆÖÎâ ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Bhkl ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (ÒÓ. ÅÓ. Pm�3m) ÏÑÐÑ-
ÑÍÔËÆÂ ÐËÑÃËâ Nb3O3.
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´ÂÃÎËÙÂ 2. ¬ÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j (¤±Â) Ë ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÌ ÒÑÆÂÕÎËÄÑÔÕË si j (±Âÿ1) ÆÎâ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ
MCy Ë ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ MOy Ô ÓÂÊÐÞÏ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ y ÐÇÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÂÕÑÏÑÄ

y c11 c12 c44 s11 s12 s44

TiCy 0,50
0,55
0,60
0,65
0,70
0,75
0,80
0,85
0,90
0,95
1,00

478,4
484,4
490,0
495,1
499,9
504,1
508,0
511,4
514,4
516,9
519,0

106,0
107,3
108,6
109,7
110,8
111,7
112,6
113,3
114,0
114,5
115,0

127,4
141,2
152,6
161,4
167,7
171,4
172,6
172,3
188,4
192,0
183,0

2;273� 10ÿ12

2;245� 10ÿ12

2;219� 10ÿ12

2;196� 10ÿ12

2;175� 10ÿ12

2;157� 10ÿ12

2;141� 10ÿ12

2;126� 10ÿ12

2;114� 10ÿ12

2;104� 10ÿ12

2;095� 10ÿ12

ÿ0;412� 10ÿ12

ÿ0;407� 10ÿ12

ÿ0;403� 10ÿ12

ÿ0;398� 10ÿ12

ÿ0;395� 10ÿ12

ÿ0;391� 10ÿ12

ÿ0;388� 10ÿ12

ÿ0;386� 10ÿ12

ÿ0;383� 10ÿ12

ÿ0;382� 10ÿ12

ÿ0;380� 10ÿ12

7;852� 10ÿ12

7;081� 10ÿ12

6;555� 10ÿ12

6;197� 10ÿ12

5;964� 10ÿ12

5;834� 10ÿ12

5;792� 10ÿ12

5;802� 10ÿ12

5;307� 10ÿ12

5;209� 10ÿ12

5;465� 10ÿ12

ZrCy 0,60
0,65
0,70
0,75
0,80
0,85
0,90
0,95
1,00

400,3
412,8
423,5
432,6
439,9
445,5
449,4
451,5
452,0

90,3
93,1
95,6
97,6
99,3

100,5
101,4
101,9
102,0

142,9
145,1
147,1
148,9
150,4
151,7
152,7
153,5
154,0

2;725� 10ÿ12

2;642� 10ÿ12

2;575� 10ÿ12

2;521� 10ÿ12

2;479� 10ÿ12

2;448� 10ÿ12

2;427� 10ÿ12

2;415� 10ÿ12

2;413� 10ÿ12

ÿ0;502� 10ÿ12

ÿ0;486� 10ÿ12

ÿ0;474� 10ÿ12

ÿ0;464� 10ÿ12

ÿ0;456� 10ÿ12

ÿ0;451� 10ÿ12

ÿ0;447� 10ÿ12

ÿ0;445� 10ÿ12

ÿ0;444� 10ÿ12

6;996� 10ÿ12

6;889� 10ÿ12

6;796� 10ÿ12

6;717� 10ÿ12

6;649� 10ÿ12

6;594� 10ÿ12

6;550� 10ÿ12

6;517� 10ÿ12

6;494� 10ÿ12

HfCy 0,60
0,65
0,70
0,75
0,80
0,85
0,90
0,95
1,00

400,3
412,8
423,5
432,6
439,9
445,5
449,4
451,5
452,0

90,3
93,1
95,6
97,6
99,3

100,5
101,4
101,9
102,0

142,9
145,1
147,1
148,9
150,4
151,7
152,7
153,5
154,0

2;725� 10ÿ12

2;642� 10ÿ12

2;575� 10ÿ12

2;521� 10ÿ12

2;479� 10ÿ12

2;448� 10ÿ12

2;427� 10ÿ12

2;415� 10ÿ12

2;413� 10ÿ12

ÿ0;502� 10ÿ12

ÿ0;486� 10ÿ12

ÿ0;474� 10ÿ12

ÿ0;464� 10ÿ12

ÿ0;456� 10ÿ12

ÿ0;451� 10ÿ12

ÿ0;447� 10ÿ12

ÿ0;445� 10ÿ12

ÿ0;444� 10ÿ12

6;996� 10ÿ12

6;889� 10ÿ12

6;796� 10ÿ12

6;717� 10ÿ12

6;649� 10ÿ12

6;594� 10ÿ12

6;550� 10ÿ12

6;517� 10ÿ12

6;494� 10ÿ12

NbCy 0,70
0,75
0,80
0,83
0,85
0,90
0,95
1,00

351,5
429,8
493,3
524,2
541,8
575,4
594,1
598,0

87,9
107,5
123,3
131,0
135,4
143,9
148,5
149,5

121,3
138,1
152,0
158,9
163,0
171,0
176,1
178,2

3;161� 10ÿ12

2;585� 10ÿ12

2;253� 10ÿ12

2;120� 10ÿ12

2;051� 10ÿ12

1;931� 10ÿ12

1;870� 10ÿ12

1;858� 10ÿ12

ÿ0;632� 10ÿ12

ÿ0;517� 10ÿ12

ÿ0;451� 10ÿ12

ÿ0;424� 10ÿ12

ÿ0;410� 10ÿ12

ÿ0;386� 10ÿ12

ÿ0;374� 10ÿ12

ÿ0;372� 10ÿ12

8;244� 10ÿ12

7;240� 10ÿ12

6;579� 10ÿ12

6;292� 10ÿ12

6;137� 10ÿ12

5;849� 10ÿ12

5;680� 10ÿ12

5;612� 10ÿ12

TaCy 0,70
0,75
0,80
0,85
0,90
0,95
1,00

664,7
688,4
708,9
726,3
740,5
751,5
759,4

127,2
131,7
135,6
139,0
141,7
143,8
145,3

99,3
121,8
140,3
154,9
165,5
172,2
175,0

1;603� 10ÿ12

1;549� 10ÿ12

1;503� 10ÿ12

1;467� 10ÿ12

1;439� 10ÿ12

1;418� 10ÿ12

1;403� 10ÿ12

ÿ0;257� 10ÿ12

ÿ0;249� 10ÿ12

ÿ0;241� 10ÿ12

ÿ0;236� 10ÿ12

ÿ0;231� 10ÿ12

ÿ0;228� 10ÿ12

ÿ0;225� 10ÿ12

10;068� 10ÿ12

8;212� 10ÿ12

7;128� 10ÿ12

6;457� 10ÿ12

6;042� 10ÿ12

5;806� 10ÿ12

5;714� 10ÿ12

TiOy 0,80
0,85
0,90
0,95
1,00
1,05
1,10
1,15
1,20
1,25

348,2
398,5
442,4
479,9
511,0
535,7
553,9
565,7
571,1
570,1

36,1
41,3
45,9
49,8
53,0
55,6
57,4
58,7
59,2
59,1

19,3
22,9
26,0
28,7
31,0
32,8
34,1
35,0
35,5
35,4

2;929� 10ÿ12

2;559� 10ÿ12

2;305� 10ÿ12

2;125� 10ÿ12

1;996� 10ÿ12

1;904� 10ÿ12

1;841� 10ÿ12

1;803� 10ÿ12

1;786� 10ÿ12

1;789� 10ÿ12

ÿ0;275� 10ÿ12

ÿ0;240� 10ÿ12

ÿ0;217� 10ÿ12

ÿ0;200� 10ÿ12

ÿ0;188� 10ÿ12

ÿ0;179� 10ÿ12

ÿ0;173� 10ÿ12

ÿ0;169� 10ÿ12

ÿ0;168� 10ÿ12

ÿ0;168� 10ÿ12

51;91� 10ÿ12

43;71� 10ÿ12

38;40� 10ÿ12

34;79� 10ÿ12

32;26� 10ÿ12

30;49� 10ÿ12

29;29� 10ÿ12

28;55� 10ÿ12

28;20� 10ÿ12

28;22� 10ÿ12

VOy 0,75
0,80
0,85
0,90
0,95
1,00
1,05
1,10
1,15
1,20
1,25

501,3
500,3
498,1
494,8
490,2
484,6
477,8
469,8
460,7
450,4
439,0

138,9
138,6
138,0
137,1
135,9
134,3
132,4
130,2
127,7
124,8
121,6

19,5
19,4
19,3
19,0
18,7
18,3
17,9
17,3
16,7
16,0
15,3

2;267� 10ÿ12

2;272� 10ÿ12

2;282� 10ÿ12

2;297� 10ÿ12

2;318� 10ÿ12

2;346� 10ÿ12

2;379� 10ÿ12

2;420� 10ÿ12

2;468� 10ÿ12

2;524� 10ÿ12

2;590� 10ÿ12

ÿ4;920� 10ÿ12

ÿ4;931� 10ÿ12

ÿ4;952� 10ÿ12

ÿ4;986� 10ÿ12

ÿ5;031� 10ÿ12

ÿ5;090� 10ÿ12

ÿ5;163� 10ÿ12

ÿ5;250� 10ÿ12

ÿ5;354� 10ÿ12

ÿ5;477� 10ÿ12

ÿ5;619� 10ÿ12

51;16� 10ÿ12

51;43� 10ÿ12

51;90� 10ÿ12

52;57� 10ÿ12

53;46� 10ÿ12

54;60� 10ÿ12

56;02� 10ÿ12

57;74� 10ÿ12

59;83� 10ÿ12

62;36� 10ÿ12

65;41� 10ÿ12

Nb3O3 0,75 529 101 112 2;413� 10ÿ12 ÿ0;348� 10ÿ12 9;354� 10ÿ12
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ÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÖÒÓÖÅËØ ÏÑÆÖÎÇÌ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÐÇÔÕÇ-
ØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ
ËÏÇáÕ ÔÅÎÂÉÇÐÐÞÇ ÓÈÃÓÂ Ë ÄÇÓÛËÐÞ ÊÂ ÔÚÈÕ ÕÑÚÐÑÅÑ
ÖÚÈÕÂ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË.

5. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ TiCy, ZrCy

Ë HfCy ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËË ËØ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Ë
ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ËÏÇáÕ ÆÑÎÅÖá ËÔÕÑÓËá [97]. ´ÂÍËÇ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÑÔÐÑÄÂÐÞ ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ
ÒÑÆØÑÆÂØ Ë ÏÇÕÑÆÂØ ÑÒËÔÂÐËâ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÌ. £ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÆÇÔâÕËÎÇÕËâ ÕÇÑÓËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË [92, 98] ÊÂÓÇÍÑÏÇÐÆÑÄÂÎÂ ÔÇÃâ ÍÂÍ ÄÂÉÐÞÌ
ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕ ÑÃÜÇÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ. ¿ÕÑÏÖ
ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÑÄÂÎÂ ÓÂÔÕÖÜÂâ ÆÑÔÕÖÒÐÑÔÕß ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ
ÏÑÜÐÑÔÕË. °ÆÐÂÍÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ DFT ÑÔÕÂÈÕÔâ ÔÎÑÉÐÑÌ ÊÂÆÂÚÇÌ. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ
ÑÙÇÐÍË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Ë ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÑÃÞÚÐÑ
ÒÑÎÖÚÂÇÏÞÇ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÇÓÔËâØ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ

ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÆÑÔÕÖÒÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

¯ÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÍÂÓÃËÆÞ ÕËÕÂÐÂ, ÙËÓÍÑÐËâ Ë
ÅÂ×ÐËâ (TiCy, ZrCy Ë HfCy) Ô ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ (ÒÓ. ÅÓ. Fm�3m)
ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ËÏÇáÕ ÛËÓÑÍËÇ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ÑÕ
� TiC0;47ÿ0;50 ÆÑ TiC1;00, ÑÕ � ZrC0;60 ÆÑ ZrC1;00 Ë ÑÕ
� HfC0;54ÿ0;56 ÆÑ HfC1;00 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ [1, 99]. ¿ÕË ÍÂÓ-
ÃËÆÞ âÄÎâáÕÔâ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏË ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË Ä ÔÄÑËØ
ÔËÔÕÇÏÂØ Ë ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕÖÅÑÒÎÂÄÍËÏ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâÏ, ÒÓË àÕÑÏ ÐÂËÃÑÎßÛÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm

ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÂ Ö ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ô ÑÕÐÑÔË-
ÕÇÎßÐÞÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ y < 1;0. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ×ÂÊÑ-
ÄÞÏ ÆËÂÅÓÂÏÏÂÏ ÔËÔÕÇÏ Ti ëC, Zr ëC Ë Hf ëC [99 ë 103],
ÍÂÓÃËÆÞ TiCy, ZrCy Ë ZrCy ËÏÇáÕ ÏÂÍÔËÏÖÏÞ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ � 3340� 20, � 3710� 20 Ë � 4220� 20 ¬
ÒÓË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËË ÖÅÎÇÓÑÆÂ ym, ÓÂÄÐÑÏ
� 0;80,� 0;82 Ë� 0;94 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. £ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÞ àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄ-
ÎÇÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ë ËÐÕÇÓÏÇÕÂÎÎËÆÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÔËÎËÙËÆÑÄ, ÅÇÍÔÂÃÑÓËÆÑÄ, ÚÇÕ-
ÄÇÓÕËÚÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ) ÑÕ ËØ ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ
[104 ë 109]. ³ÑÅÎÂÔÐÑ [105], ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ
ÏÑÆÖÎÇÏ ÖÒÓÖÅÑÔÕË Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ ÒÎÂÄÎÇÐËâ. ¯ÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÄÑÎß×ÓÂÏ, ËÏÇáÜËÌ ÔÂÏÖá ÄÞÔÑÍÖá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÔÓÇÆË ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ËÏÇÇÕ ÔÂÏÞÇ
ÄÞÔÑÍËÇ ÖÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÓÇÆË àÕËØ ÉÇ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.
¿ÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÖÒÓÖÅËÏË ÍÑÐÔÕÂÐ-
ÕÂÏË Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ
Ä ÓÂÃÑÕÇ [105].

£ ÓÂÃÑÕÇ [110] ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ àÏÒËÓËÚÇÔÍÂâ ÑÙÇÐÍÂ ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ TiCy, ZrCy Ë HfCy Ä ÊÂÄËÔËÏÑ-
ÔÕË ÑÕ ËØ ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ci j�y� àÕËØ
ÍÂÓÃËÆÑÄ. µÒÓÖÅËÇ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÉÈÔÕÍÑÔÕË c11, c12 Ë c44,
ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËË ÔÑÔÕÂÄÂ y àÕËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ä ÓÂ-
ÃÑÕÂØ [51, 59, 60], ËÏÇáÕ ÄËÆ (13) ë (15). ¬ÂÓÃËÆÞ TiCy,
ZrCy Ë HfCy ËÏÇáÕ ÏÂÍÔËÏÖÏÞ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
ÒÓË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËË ÖÅÎÇÓÑÆÂ ym, ÓÂÄÐÑÏ
0,80, 0,82 Ë 0,94 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ®ÂÍÔËÏÂÎßÐÂâ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÂÓÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ � TiC0;80, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ
ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (25), ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 3344 ¬, ÚÕÑ ÐÂ 5 ë 6 ¬
ÃÑÎßÛÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
3338 ¬ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕÞ [104], ÐÂ 5 ¬ ÃÑÎßÛÇ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ 3339 ¬ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ
ÓÂÃÑÕÞ [105] Ë ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 25 ë 26 ¬ ÃÑÎßÛÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ� 3308 ¬ àÕÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ
ÕËÕÂÐÂ. ®ÂÍÔËÏÂÎßÐÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÂÓÃËÆÂ
ÙËÓÍÑÐËâ � ZrC0;82, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (25),
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 3708 ¬, Â ÒÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ

´ÂÃÎËÙÂ 3. £ÎËâÐËÇ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÐÂ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j (¤±Â), ÍÓËÕÇÓËË ÂÐËÊÑÕÓÑÒËË Aan Ë AU Ë ÑÕÐÑÛÇÐËÇ Emax
hkl =E

min
hkl ÆÎâ

ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÕËÕÂÐÂ TiOy, ÄÂÐÂÆËâ VOy Ë ÐËÑÃËâ Nb3O3 [70, 71, 74, 93]

®ÑÐÑÑÍÔËÆMOy y c11 c12 c44 Aan AU Emax
hkl Emin

hkl Emax
hkl =E

min
hkl

TiOy [71, 72] 0,80
1,00
1,20
1,25

348,2
511,0
571,1
576,1

36,1
53,0
59,2

115,0

19,3
31,0
35,5
35,4

0,124
0,135
0,139
0,139

7,468
6,627
6,427
6,417

341,4
501,0
560,0
559,0

55,3
88,6

101,2
101,1

6,18
5,66
5,53
5,53

VOy [75] 0,80
0,90
1,00
1,10
1,20

500,3
494,8
484,6
469,8
450,4

138,6
137,1
134,3
130,2
124,8

19,4
19,0
18,3
17,3
16,0

0,107
0,106
0,105
0,102
0,098

8,889
9,909
9,202
9,488
9,899

440,2
435,3
426,3
413,3
396,3

72,6
71,1
69,2
64,9
60,2

6,06
6,10
6,17
6,36
6,58

Nb3O3 (Nb0;75O0;75) [93] 0,75 529,0 101,0 112,0 0,523 0,521 496,6 291,4 1,70

²ËÔ. 24. ªÔÍÂÉÈÐÐÞÌ ÑÍÕÂàÆÓ, ÏÑÆÇÎËÓÖáÜËÌ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÇ
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÓÑÆÑÎßÐÞØ ÂÍÖÔÕËÚÇÔÍËØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÑÕ
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÆÎâ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
[96].
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[103] ÓÂÄÐÂ 3705� 20 ¬, Õ.Ç. ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÈÕÂ ÒÓÂÍÕË-
ÚÇÔÍË ÔÑÄÒÂÆÂáÕ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ.

³ÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÂÏ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm ÍÂÓÃËÆÑÄ TiCy, ZrCy Ë HfCy, ÄÞ-
ÒÑÎÐÇÐÐÑÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ [110], Ô ÍÑÐÔÕÂÐÕÂÏË ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑ-
ÔÕË ci j�y�, ÐÂÌÆÇÐÐÞÏË Ä [51, 59, 60], Ë ËØ ÔÑÄÏÇÔÕÐÞÌ
ÂÐÂÎËÊ ÒÑÊÄÑÎËÎË ÒÓÇÆÎÑÉËÕß ÔÎÇÆÖáÜÖá àÏÒËÓËÚÇ-
ÔÍÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß Tm�y� ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ
ÑÕ ÄÇÎËÚËÐ c11�y� Ë c44�y�:
Tm�y��A

�
3c11�y��c44�y�

�ÿBc11�y��yÿym�2�C �K� : �25�

¯ÂÎËÚËÇ Ä ×ÑÓÏÖÎÇ (25) ÄÕÑÓÑÅÑ ÚÎÇÐÂ, ÒÓÑÒÑÓÙËÑ-
ÐÂÎßÐÑÅÑ �yÿym�2, ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÖá ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÂÓÃËÆÂ MCy Ä ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÂÄÂ Ô
y � ym; ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ A Ë B ÓÂÄÐÞ 2 Ë 20 ¬/¤±Â ÔÑ-
ÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. £ÇÎËÚËÐÂ C âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÐÑÓÏË-
ÓÑÄÑÚÐÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÑÌ, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ
ÍÂÓÃËÆÂ, Ë ÓÂÄÐÂ ÿ50, �740 Ë �1030 ¬ ÆÎâ TiCy, ZrCy

Ë HfCy ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¬ÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË
c11�y� Ë c44�y� ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÃÇÓÖÕÔâ Ä ¤±Â. ®ÂÍÔËÏÂÎßÐÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÂÓÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ � TiC0;80, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÒÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËá (25), ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 3345 ¬. ®ÂÍÔËÏÂÎßÐÂâ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÂÓÃËÆÂ ÙËÓÍÑÐËâ � ZrC0;82, ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÐÂâ ÒÑ (25), ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 3708 ¬ Ë ÒÑ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ [102] ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô
Tm � 3705� 20 ¬. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÈÕÖ ÒÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËá
(25), ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÂâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÂÓÃËÆÂ
HfC0;94ÿ0;95 ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ � 4192 ¬. ¿ÕÑ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÔÑÅÎÂ-
ÔÖÇÕÔâ Ô ÆÂÐÐÞÏË ÓÂÃÑÕ [102, 111], ÅÆÇ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÇ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm ÓÂÄÐÞ � 4200ÿ4220 ËÎË
� 4200� 20 ¬ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÓÂÃÑÕÇ [110] ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÏÇÕÑÆ
àÏÒËÓËÚÇÔÍÑÌ ÑÙÇÐÍË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm ÐÇÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ
TiCy, ZrCy Ë HfCy Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ËØ ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÖÒÓÖÅËØ ÒÑÔÕÑâÐÐÞØ ci j�y� àÕËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,
ÚÕÑ ÍÂÓÃËÆÞ TiCy, ZrCy Ë HfCy ËÏÇáÕ ÏÂÍÔËÏÖÏÞ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ 3345, 3708 Ë 4192 ¬ ÒÓË ÑÕÐÑÔËÕÇÎß-
ÐÑÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËË ÖÅÎÇÓÑÆÂ y, ÓÂÄÐÑÏ 0,80, 0,82 Ë 0,94 ÔÑ-
ÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm�y� ÍÂÓÃËÆÑÄ TiCy, ZrCy Ë HfCy ÍÂÚÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞÏË ×ÂÊÑÄÞÏË ÆËÂÅÓÂÏ-
ÏÂÏË ÔËÔÕÇÏ Ti ëC, Zr ëC Ë Hf ëC.

¯ÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÍÂÓÃËÆÞ ÕËÕÂÐÂ, ÙËÓÍÑÐËâ Ë
ÅÂ×ÐËâ (TiCy, ZrCy Ë HfCy) ÄÞÃÓÂÐÞ ÒÑÕÑÏÖ, ÚÕÑ ÑÐË
âÄÎâáÕÔâ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏË ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË Ä ÔÄÑËØ ÔËÔ-
ÕÇÏÂØ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ Nb ëC Ë Ta ëC ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÖáÕ ÇÜÈ ÐËÊÛËÇ ÍÂÓÃËÆÞ M2C. ¿ÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÖÒÓÖÅËÏË ÍÑÐÔÕÂÐÕÂÏË Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÑÌ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÓÂÐÇÇ ÃÞÎË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ [106].
³ÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂÏ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Tm ÍÂÓÃËÆÑÄ TiCy, ZrCy Ë ZrCy Ô
ÐÂÌÆÇÐÞÏË ÍÑÐÔÕÂÐÕÂÏË ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË c11, c12 Ë
c44 àÕËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ËØ ÔÑÄÏÇÔÕÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÒÑÊÄÑÎËÎË
ÒÓÇÆÎÑÉËÕß àÏÒËÓËÚÇÔÍÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß Tm�y� (25) ÑÕ
ÄÇÎËÚËÐ c11 Ë c44. ¯ÂÎËÚËÇ Ä ×ÑÓÏÖÎÇ (25) ÄÕÑÓÑÅÑ
ÚÎÇÐÂ, ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑÅÑ �yÿym�2, ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÏÂÍ-
ÔËÏÂÎßÐÖá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÍÂÓÃËÆÂ MCy Ä
ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÂÄÂ Ô y � ym. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ A Ë B Ä
×ÑÓÏÖÎÇ (25) ÒÑÆÑÃÓÂÐÞ àÏÒËÓËÚÇÔÍË Ë ÓÂÄÐÞ 2 Ë
20 ¬ ¤±Âÿ1 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. £ÇÎËÚËÐÂ C Ä ×ÑÓÏÖÎÇ
(25) âÄÎâÇÕÔâ ÐÑÓÏËÓÖáÜÇÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÑÌ, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ

ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ, Ë ÕÂÍÉÇ ÒÑÆÑÃÓÂÐÂ àÏÒËÓË-
ÚÇÔÍË. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÃÑÕÇ [106], ÖÒÓÖÅÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ c11 ËÔ-
ÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÒÓË ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ
ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ËÐÕÇÓÏÇÕÂÎÎËÆÑÄ. ­ËÐÇÌÐÂâ
ÍÑÏÃËÐÂÙËâ ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ (3c11 � c44) Ä ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ-
ÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÇ (25) ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÖá ÕÑÚÐÑÔÕß
ÑÙÇÐÍË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ.

6. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ë ÔËÔÕÇÏÂÕË-
ÊËÓÑÄÂÐÞ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÆÑÔÕËÉÇÐËâ Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ ÖÒÓÖÅËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ
ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÑÍÔËÆÑÄ TiCy, ZrCy, HfCy, NbCy, TaCy, TiOy,
VOy Ë NbO Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ËØ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÑÕ ÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËË. °ÕÔÖÕÔÕÄËÇ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÆÂÐÐÞØ ÑÃ ÖÒÓÖÅËØ
ÔÄÑÌÔÕÄÂØ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ËØ ÔÑÔÕÂÄÂ
ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÎÑ ËØ ÄÑÊÏÑÉÐÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ Ô ÍÑÐÕÓÑÎËÓÖÇÏÞÏË ÏÇØÂ-
ÐËÚÇÔÍËÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË. ±ÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ Í
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ Ë ÑÙÇÐÍÇ ÖÒÓÖÅÑÌ ÂÐËÊÑ-
ÕÓÑÒËË, ÓÂÊÄËÕÞÌ Ä ÓÂÃÑÕÂØ [51, 55, 56, 58 ë 60, 70, 71, 91],
ÒÑÊÄÑÎËÎ ÄÒÇÓÄÞÇ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐ-
ÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÑÍÔË-
ÆÑÄ. ±ÓÑÄÇÆÈÐÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÄÔÇ ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ MXy ÑÃÎÂÆÂáÕ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËÇÌ
ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, Â ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑÔÕË ci j�y�
âÄÎâáÕÔâ ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÞÏË ×ÖÐÍÙËâÏË ÔÑÔÕÂÄÂ y àÕËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐ-
ÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÒÑÍÂ-
ÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÐÂËÏÇÐßÛÇÌ ÖÒÓÖÅÑÌ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËÇÌ ÄÑ ÄÔÇÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÍÂÓÃËÆ ÙËÓÍÑÐËâ ZrCy,
Úßâ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ y. ¯ËÊÍÂâ ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ØÂÓÂÍÕÇÓÐÂ
ÆÎâ ÍÂÓÃËÆÂ ÕËÕÂÐÂ TiCy, ÐÑ ÑÐÂ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ Ô ÓÑÔÕÑÏ
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÒÓË ÒÓËÃÎËÉÇÐËË Í ÐËÉÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÇ
ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË TiC0;50 àÕÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ. ¯ËÊÍÂâ
ÂÐËÊÑÕÓÑÒËâ ÖÒÓÖÅÑÔÕË, ÍÑÕÑÓÂâ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ô ÓÑÔÕÑÏ
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÒÓË ÒÓËÃÎËÉÇÐËË Í ÐËÉÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÇ
ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË NbC0;70, ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÆÎâ ÍÂÓ-
ÃËÆÂ ÐËÑÃËâ NbCy. ¯ÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÌ ÍÂÓÃËÆ ÕÂÐ-
ÕÂÎÂ TaCy âÄÎâÇÕÔâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇÏ Ô ÃÑÎßÛÇÌ ÂÐËÊÑÕÓÑ-
ÒËÇÌ ÖÒÓÖÅÑÔÕË, ÚÇÏ ÍÂÓÃËÆ NbCy. ¥Îâ ÄÔÇØ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐ-
ÐÞØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÐÂËÃÑÎßÛËÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ ÀÐÅÂ Ë ÔÆÄËÅÂ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ Ä ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ [�100], [0�10], [00�1],
Â ÐÂËÏÇÐßÛËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ ÀÐÅÂ Ë ÔÆÄËÅÂ ì Ä
ÄÑÔßÏË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ [�1�1�1]. ±ÓÇÆÎÑÉÇÐÐÂâ àÏÒËÓË-
ÚÇÔÍÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy ÑÕ ËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÖÒÓÖÅÑÌ ÉÈÔÕÍÑ-
ÔÕË ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÐÂÌÕË ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÖá ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÒÎÂÄÎÇ-
ÐËâ ÍÂÍ×ÖÐÍÙËáÔÑÔÕÂÄÂ ÍÂÓÃËÆÑÄ.°ÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÑÄ
ÍÂÓÃËÆÑÄ MCy, ÑÃÎÂÆÂáÜËØ ÒÑÐËÉÇÐÐÑÌ ØÓÖÒÍÑÔÕßá Ë
ÒÑÄÞÛÇÐÐÑÌ ÒÎÂÔÕËÚÐÑÔÕßá ÒÓË ÔÑØÓÂÐÇÐËË ÄÞÔÑÍËØ
ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, âÄÎâÇÕÔâ ÄÂÉÐÑÌ ÊÂÆÂÚÇÌ, ÓÇÛÇÐËÇ
ÍÑÕÑÓÑÌ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÒÖÕÈÏ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË
ÍÂÓÃËÆÑÄ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÖÒÓÖÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ
ÑÕ ÔÑÔÕÂÄÂ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃË-
ÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ TiCy, ZrCy, HfCy, NbCy, TaCy, TiOy Ë
VOy ÑÕÍÓÞÄÂáÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÆÎâ ÙÇÎÇ-
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÓÇÅÖÎËÓÑÄÂÐËâ ËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂâ ËØ
ÓÂÔÛËÓÇÐÐÑÇ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÂÕÇ-
ÓËÂÎÑÄ Ô ÄÞÔÑÍËÏË ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË.
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±ÑÆÄÑÆâ ËÕÑÅ, ÏÑÉÐÑ ÔÍÂÊÂÕß, ÚÕÑ ÔËÐÕÇÊ, ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÞÇ ËÐÉÇÐÇÓÐÞÇ ÒÓËÎÑÉÇÐËâ Ë ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ
ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓË-
ÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÏÑÐÑÑÍÔËÆÑÄ ÕÓÇÃÖáÕ
ÆÂÎßÐÇÌÛËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÔÍËØ ÖÔËÎËÌ Ë ÃÑÎÇÇ ÅÎÖÃÑ-
ÍÑÅÑ ÒÑÐËÏÂÐËâ. ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÖÒÓÂÄÎÇÐËâ
ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÏË Ë ÖÒÓÖÅËÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐ-
ÐÞØ ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÏÑÐÑ-
ÑÍÔËÆÑÄ ÒÖÕÈÏ ËÊÏÇÐÇÐËâ ËØ ÔÑÔÕÂÄÂ, ÕÂÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
âÄÎâáÕÔâ ÒÓÇÍÓÂÔÐÞÏË ÍÂÐÆËÆÂÕÂÏË ÆÎâ ÛËÓÑÍÑÅÑ
ÒÓËÏÇÐÇÐËâ. ®ÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ ÄÔÈ ÃÑÎßÛÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎÇÌ ÃÖÆÖÕ ËÊÖÚÂÕß àÕË ÖÐËÍÂÎßÐÞÇ ÏÂÕÇÓËÂÎÞ Ë ÆÇÎÂÕß
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÇ ÐÂÖÚÐÞÇ ÓÂÊÓÂÃÑÕÍË Ä ÑÃÎÂÔÕË ÄÎËâÐËâ
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÐÂ ÖÒÓÖÅËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÕÄÈÓÆÞØ ÕÇÎ.

²ÂÃÑÕÂ ÄÞÒÑÎÐÇÐÂ ÒÑ ÅÑÔÖÆÂÓÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÊÂÆÂÐËá®Ë-
ÐËÔÕÇÓÔÕÄÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ë ÐÂÖÍË ²¶ FUWF-2024-0010
å 124020600013-9, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÑ ÍÂÓÃËÆÖ Ë ÑÍÔËÆÖ
ÐËÑÃËâ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÒÓË ×ËÐÂÐÔÑÄÑÌ ÒÑÆÆÇÓÉÍÇ ²ÑÔÔËÌ-
ÔÍÑÅÑ ÐÂÖÚÐÑÅÑ ×ÑÐÆÂ (ÒÓÑÇÍÕ å 19-73-20012-±, https://
rscf.ru/en/project/19-73-20012/) Ä ªÐÔÕËÕÖÕÇ ØËÏËË ÕÄÈÓ-
ÆÑÅÑ ÕÇÎÂ µÓÂÎßÔÍÑÅÑ ÑÕÆÇÎÇÐËâ ²¡¯.
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Anisotropy of elasticity of strongly nonstoichiometric disordered cubic carbidesMCy (M=Ti, Zr, Hf, Nb, Ta)
and monoxidesMOy (M � Ti, V, Nb)

S.I. Sadovnikov �, A.I. Gusev ��

Institute of Solid State Chemistry, Ural Branch of the Russian Academy of Sciences,

ul. Pervomaiskaya 91, 620990 Ekaterinburg, Russian Federation

E-mail: � sadovnikov@ihim.uran.ru, �� gusev@ihim.uran.ru

In recent years, signiécant progress has been achieved in the study of the anisotropy of elastic properties of nonstoichiometric cubic
carbidesMCy (M � Ti, Zr, Hf, Nb, Ta) and monoxidesMOy (M � Ti, Nb). The composition of nonstoichiometric cubic compounds
MXy (X � C, O) determines their electronic structure, mechanical (elastic) properties and possible éelds of application in modern
engineering. This critical review summarizes recent achievements in the semi-empirical evaluation of elastic characteristics of non-
stoichiometric cubic compounds. The main results on the dependences of elastic constants ci j on the composition of disordered
nonstoichiometric cubic carbides MCy (M � Ti, Zr, Hf, Nb, Ta) and monoxides MOy (M � Ti, Nb) are systematized for the érst
time. The effect of nonstoichiometry on the elastic anisotropy of carbides andmonoxides is considered. It is shown that the maxima and
minima of the spatial three-dimensional distributions of elastic moduli of the discussed nonstoichiometric cubic compounds are
observed in the equivalent directions [�100], [0�10], [00�1] or directions [�1�1�1], respectively. It is shown that among the
considered nonstoichiometric compounds, cubic titanium monoxide TiOy has the largest anisotropy of elastic properties, which is a
plastic material in terms of the ratio of shear and bulk moduli. An empirical relationship between the elastic stiffness constants ci j of
nonstoichiometric cubic carbidesMCy and their melting temperature is proposed.

Keywords: nonstoichiometry, nonmetal sublattice defectivity, elastic properties anisotropy, melting temperature
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