
�¨±¼¬  ¢ ����, ²®¬ 96, ¢»¯. 6, ±. 400 { 406 c 2012 £. 25 ±¥²¿¡°¿�¨´° ª¶¨¿ ½«¥ª²°®®¢ ¢ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°¥ Ti5O5¬®®®ª±¨¤  ²¨²  �.�. �³±¥¢+1), �.�. � «¥¥¢ +�+�±²¨²³² µ¨¬¨¨ ²¢¥°¤®£® ²¥«  �°� ���, 620990 �ª ²¥°¨¡³°£, �®±±¨¿��° «¼±ª¨© ´¥¤¥° «¼»© ³¨¢¥°±¨²¥² ¨¬. �«¼¶¨ , 620002 �ª ²¥°¨¡³°£, �®±±¨¿�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 9 ¨¾«¿ 2012 £.�¥²®¤®¬ ½«¥ª²°®®© ¤¨´° ª¶¨¨ ¨§³·¥ ®²®¦¦¥»© ¬®®®ª±¨¤ ²¨²   TiO1:087. �  ®±®¢¥ ½ª±-¯¥°¨¬¥² «¼»µ ¤ »µ ¨ ¯°¥¤±² ¢«¥¨© ® ª  «¥ ¯¥°¥µ®¤  ¡¥±¯®°¿¤®ª{¯®°¿¤®ª ¯°¥¤«®¦¥  ª³¡¨·¥±-ª ¿ ¬®¤¥«¼ ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5 (Ti90�18O90�18) ¥±²¥µ¨®¬¥²°¨·¥±ª®£® ¬®®®ª±¨¤  ²¨²   TixOz.�®ª § ®, ·²® ¢±¥ ®²° ¦¥¨¿,  ¡«¾¤ ¥¬»¥   ª °²¨¥ ½«¥ª²°®®© ¤¨´° ª¶¨¨, ¨¤¥²¨´¨¶¨°³¾²±¿ ¢¯°®±²° ±²¢¥®© £°³¯¯¥ Pm�3m. �«¥¬¥² ° ¿ ¿·¥©ª  ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5 ¨¬¥¥² ³²-°®¥»© ¯¥°¨®¤ ¯® ±° ¢¥¨¾ ± ¡ §¨±®© ¥³¯®°¿¤®·¥®© ±²°³ª²³°®© B1 ¬®®®ª±¨¤  TixOz. �  «¯¥°¥µ®¤  ¡¥±¯®°¿¤®ª{¯®°¿¤®ª TixOz (¯°. £°. Fm�3m){Ti5O5 (¯°. £°. Pm�3m) ¢ª«¾· ¥² 75 ±¢¥°µ±²°³ª-²³°»µ ¢¥ª²®°®¢ ±¥¬¨ §¢¥§¤: fk10g, fk7g, fk6(1)g, fk6(2)g, fk4(1)g, fk4(2)g ¨ fk1g. � ±±·¨² » ´³ª¶¨¨° ±¯°¥¤¥«¥¨¿  ²®¬®¢ Ti ¨ O ¯® ³§« ¬ ª³¡¨·¥±ª®© (¯°. £°. Pm�3m) ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5.�¥±²¥µ¨®¬¥²°¨·¥±ª¨© ª³¡¨·¥±ª¨© ¬®®®ª±¨¤ ²¨-²   TiOy ± ¡ §¨±®© ª³¡¨·¥±ª®© ±²°³ª²³°®© B1 ¯°¨- ¤«¥¦¨² ª £°³¯¯¥ ±¨«¼® ¥±²¥µ¨®¬¥²°¨·¥±ª¨µ ±®-¥¤¨¥¨© ¢¥¤°¥¨¿ [1{3] ¨ ®¡« ¤ ¥² ¸¨°®ª®© ®¡« ±-²¼¾ £®¬®£¥®±²¨ ®² TiO0:80 ¤® TiO1:25. �®®®ª-±¨¤ TiOy ±®¤¥°¦¨² ¡®«¼¸®¥ ·¨±«® ±²°³ª²³°»µ ¢ -ª ±¨© (¥ § ¿²»µ  ²®¬ ¬¨ ³§«®¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª®©°¥¸¥²ª¨) ±° §³ ¢ ¥¬¥² ««¨·¥±ª®© ¨ ¢ ¬¥² ««¨·¥±-ª®© ¯®¤°¥¸¥²ª µ. � ³·¥²®¬ ±®¤¥°¦ ¨¿ ¢ ª ±¨©¢ ª ¦¤®© ¨§ ¯®¤°¥¸¥²®ª ±®±² ¢ ¬®®®ª±¨¤  ²¨² -  ±«¥¤³¥² § ¯¨±»¢ ²¼ ¢ ¢¨¤¥ TixOz � TiOy ¨«¨Tix�1�xOz�1�z � TiOy, £¤¥ y = z=x, � ¨ � {±²°³ª²³°»¥ ¢ ª ±¨¨ ¥¬¥² ««¨·¥±ª®© (ª¨±«®°®¤-®©) ¨ ¬¥² ««¨·¥±ª®© (²¨² ®¢®©) ¯®¤°¥¸¥²®ª ±®®²-¢¥²±²¢¥®.� § ¢¨±¨¬®±²¨ ®² ±®¤¥°¦ ¨¿ ª¨±«®°®¤  ¨ ³±«®-¢¨© ²¥°¬®®¡° ¡®²ª¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¥  ²®¬®¢ ¨ ¢ ª -±¨© ¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª®© °¥¸¥²ª¥ ¬®®®ª±¨¤  TiOy ¬®-¦¥² ¡»²¼ ¥³¯®°¿¤®·¥»¬ ¨«¨ ³¯®°¿¤®·¥»¬ [2{11]. �°¥¤¨ ±¢¥°µ±²°³ª²³° ¬®®®ª±¨¤  ²¨²    ¨¡®-«¥¥ ¨²¥°¥±  ³¯®°¿¤®·¥ ¿ ´ §  Ti5O5 (Ti5�O5�)± ®¤¨ ª®¢»¬ ª®«¨·¥±²¢®¬ ¢ ª ±¨© ¢ ¯®¤°¥¸¥²ª µ²¨²   ¨ ª¨±«®°®¤ . �¢²®°» ° ¡®² [4{6], ¨§³· ¢¸¨¥®²®¦¦¥»© ¬®®®ª±¨¤ ²¨²   TiO0:9{TiO1:1 ¬¥²®-¤®¬ ¤¨´° ª¶¨¨ ½«¥ª²°®®¢, ¯°¥¤«®¦¨«¨ ¬®®ª«¨-³¾ (¯°. £°. C2=m (A2=m)) ¬®¤¥«¼ ±²°³ª²³°» ³¯®-°¿¤®·¥®© ´ §» Ti5O5. �¨´° ª¶¨¿ ½«¥ª²°®®¢ ¢ ¬®-®®ª±¨¤¥ ¨§³· « ±¼ ² ª¦¥ ¨ ¢ [7]. �¥²£¥®¤¨´° ª-¶¨®»¥ ¨±±«¥¤®¢ ¨¿ [8{10] ¯®¤²¢¥°¤¨«¨ ¬®®ª«¨-³¾ ±¨¬¬¥²°¨¾ ´ §» Ti5O5. �°¨ ¨§³·¥¨¨ ¥³¯®°¿-1)e-mail: gusev@ihim.uran.ru

¤®·¥®£® [12] ¨ ³¯®°¿¤®·¥®£® [13{16] ¬®®®ª±¨¤ ²¨²   TiOy ¡»«® ®¡ °³¦¥® ¤¨´´³§®¥ ° ±±¥¿¨¥½«¥ª²°®®¢, ±¢¨¤¥²¥«¼±²¢³¾¹¥¥ ®  «¨·¨¨ ¢ ª ±¨-®®£® ¡«¨¦¥£® ¯®°¿¤ª  ¨ ¡«¨¦¥£® ¯®°¿¤ª  ±¬¥-¹¥¨¿.�  ±²®¿¹¥¥ ¢°¥¬¿ ®¡¹¥¯°¨¿²  ¬®®ª«¨ ¿ ¬®-¤¥«¼ ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5, µ®²¿ ¢ ®¤®© ¨§ ¯¥°-¢»µ ° ¡®² [8] ¢»±ª §»¢ «®±¼ ¯°¥¤¯®«®¦¥¨¥ ® ¢®§-¬®¦®±²¨ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» ²¨¯  Ti5O5(Ti90O90), ®²®±¿¹¥©±¿ ª ¯°®±²° ±²¢¥®© £°³¯¯¥Fm�3, F432, F�43m ¨«¨ Fm�3m. �¤ ª® °¥ «¼® ª³-¡¨·¥±ª ¿ ¬®¤¥«¼ ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5�O5� ¥ ¡»« ¯°¥¤«®¦¥ .� ¯®±«¥¤¨¥ £®¤» °¥§ª® ¢®§°®± ¨²¥°¥± ª ¤¨®ª-±¨¤³ ¨ ¬®®®ª±¨¤³ ²¨²  . � «¨²¥° ²³°¥ ¯®¿¢¨«¨±¼¬®£®·¨±«¥»¥ ° ±·¥²» ¨µ ½«¥ª²°®®© ±²°³ª²³°».�¤ ª® ¯°¨¬¥¨²¥«¼® ª ¬®®®ª±¨¤³ ²¨²   ½ª±¯¥-°¨¬¥² «¼»¥ ¨ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨¥ ¨±±«¥¤®¢ ¨¿ ¢»¯®«-¿¾²±¿ ± ³·¥²®¬ «¨¸¼ ¬®®ª«¨®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°»Ti5O5.�±®¡¥®±²¨ ±²°³ª²³°» ´ §» Ti5O5 ¤® ±¨µ ¯®°¥ ®¡º¿±¥» ¯®«®±²¼¾. � ±¢¿§¨ ± ½²¨¬ ¢  -±²®¿¹¥© ° ¡®²¥ ¯°®  «¨§¨°®¢ » ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼-»¥ °¥§³«¼² ²» ¯® ½«¥ª²°®®© ¤¨´° ª¶¨¨, ¯®«³·¥-»¥   ®²®¦¦¥®¬ ³¯®°¿¤®·¥®¬ ¬®®®ª±¨¤¥ ²¨-²   TiO1:087. � ¬¨ ¯°¥¤«®¦¥  ª³¡¨·¥±ª ¿ ¬®¤¥«¼±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5 (Ti5�O5� � Ti90�18O90�18)¥±²¥µ¨®¬¥²°¨·¥±ª®£® ¬®®®ª±¨¤  ²¨²   TixOz ±¤¢®©®© ¤¥´¥ª²®±²¼¾.�«¥ª²°® ¿ ¤¨´° ª¶¨¿ ¨ ¬¨ª°®±²°³ª²³°  ³¯®-°¿¤®·¥®£® ¬®®®ª±¨¤  ²¨²   TiO1:087  ¡«¾¤ -«¨±¼ ± ¯®¬®¹¼¾ ½«¥ª²°®®£® ¬¨ª°®±ª®¯  Philips400 �¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



�¨´° ª¶¨¿ ½«¥ª²°®®¢ ¢ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°¥ Ti5O5 ¬®®®ª±¨¤  ²¨²   401

�¨±. 1. �¨´° ª¶¨¿ ½«¥ª²°®®¢ ¢ ³¯®°¿¤®·¥®¬ ¬®®®ª±¨¤¥ ²¨²   TiO1:087 ¢ ±¥·¥¨¨ (112) ®¡° ²®© °¥¸¥²ª¨ ¡ §¨±®©ª³¡¨·¥±ª®© ´ §». (a) { �ª±¯¥°¨¬¥² «¼ ¿ ¤¨´° ª¶¨® ¿ ª °²¨ . (b) { �µ¥¬  ¤¨´° ª¶¨®®© ª °²¨» ¢ ¬®¤¥«¨¬®®ª«¨®© (¯°. £°. C2=m) ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5: (�) { ±²°³ª²³°»¥ ®²° ¦¥¨¿ ¡ §¨±®© ª³¡¨·¥±ª®© °¥¸¥²ª¨ B1¥³¯®°¿¤®·¥®£® ¬®®®ª±¨¤  ²¨²  , (�) { ±¢¥°µ±²°³ª²³°»¥ ®²° ¦¥¨¿ ¬®®ª«¨®© (¯°. £°. C2=m) ³¯®°¿¤®·¥®©´ §» Ti5O5, (�) { ¤¢®©¨ª®¢»¥ ®²° ¦¥¨¿ ¬®®ª«¨®© ´ §» Ti5O5, (r) { ®²° ¦¥¨¿, ª®²®°»¥ ¥ ¨¤¥²¨´¨¶¨°³¾²±¿¢ ¬®¤¥«¨ ¬®®ª«¨®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5. (c) { �µ¥¬  ¤¨´° ª¶¨®®© ª °²¨» ¢ ¬®¤¥«¨ ª³¡¨·¥±ª®© (¯°. £°.Pm�3m) ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5: (�) { ±²°³ª²³°»¥ ®²° ¦¥¨¿ ¥³¯®°¿¤®·¥®£® ¬®®®ª±¨¤  ²¨²   ± ¡ §¨±®© ±²°³ª-²³°®© B1, (�) { ±¢¥°µ±²°³ª²³°»¥ ®²° ¦¥¨¿ ª³¡¨·¥cª®© (¯°. £°. Pm�3m) ³¯®°¿¤®·¥®© ´ §» Ti5O5 (Ti90�18O90�18).�¨´´³§»¥ ¯®«®±», ¯ ° ««¥«¼»¥  ¯° ¢«¥¨¿¬ [0 2 � 1] ¨ [2 0 � 1] ¨ ®¡³±«®¢«¥»¥ ¡«¨¦¨¬ ¯®°¿¤ª®¬ ±¬¥¹¥¨¿,¯®ª § » ±¯«®¸®© «¨¨¥© (±« ¡® ¢¨¤¨¬»¥ ¯®«®±» ¯®ª § » ¸²°¨µ®¢®© «¨¨¥©). �±¼ §®» ¬ ²°¨¶» [1 1 2]�B1. �«¿®°¨¥² ¶¨¨ ¨¤¥ª±» ±²°³ª²³°»µ ®²° ¦¥¨© { ¨¦¨¬ ¨¤¥ª±®¬ \B1",   ±¢¥°µ±²°³ª²³°»µ ¬®®ª«¨»µ ¨«¨ ª³¡¨-·¥±ª¨µ ®²° ¦¥¨© { ¨¤¥ª± ¬¨ \m" ¨«¨ \c", ±®®²¢¥²±²¢¥®CM-200 ± ¸¨°¨®© ¯³·ª  70¬ ¨ ¤«¨®© ¢®«» � == 0:00251 ¬. �®¤£®²®¢ª  ®¡° §¶®¢ ¨ ½ª±¯¥°¨¬¥²®¯¨± » ¢ [13].�  ¤¨´° ª¶¨®®© ª °²¨¥ ³¯®°¿¤®·¥®£® ¬®-®®ª±¨¤  ²¨²   (°¨±. 1a)  °¿¤³ ± 26 ±²°³ª²³°»-¬¨ ®²° ¦¥¨¿¬¨ ¡ §¨±®© ´ §» ±® ±²°³ª²³°®© B1®¡ °³¦¥» 99 ¤®¯®«¨²¥«¼»µ ®²° ¦¥¨©,   ² ª¦¥¤¨´´³§»¥ ¯®«®±», ®¡³±«®¢«¥»¥ ¡«¨¦¨¬ ¯®°¿¤-ª®¬  ²®¬»µ ±¬¥¹¥¨©. � ¥¥ ¢ ° ¡®² µ [13{16] 59¨§ 99 ¤®¯®«¨²¥«¼»µ ®²° ¦¥¨© ¡»«® ±®¯®±² ¢«¥-® ± ¬®®ª«¨®© (¯°. £°. C2=m) ³¯®°¿¤®·¥®©´ §®©. �¹¥ 26 ¤®¯®«¨²¥«¼»µ °¥´«¥ª±®¢  ¢²®°»[15, 16] ®¯°¥¤¥«¨«¨ ª ª ¤¢®©¨ª®¢»¥ ®²° ¦¥¨¿ ¬®-®ª«¨®© ´ §». �±² «¼»¥ 14 ®²° ¦¥¨© ¨¤¥²¨-´¨¶¨°®¢ ²¼ ¥ ³¤ «®±¼ (°¨±. 1b). �»«® ¢»±ª § ®¯°¥¤¯®«®¦¥¨¥ ® ²®¬, ·²® ½²¨ ®²° ¦¥¨¿ ¯°¨ ¤«¥-¦ ² ¤°³£®© (¥ ¬®®ª«¨®©) ³¯®°¿¤®·¥®© ´ §¥.�  ±²®¿¹¥© ° ¡®²¥ ¢¯¥°¢»¥ ¯®ª § ®, ·²® ¢±¥  -¡«¾¤ ¥¬»¥ ®²° ¦¥¨¿ ¢ ¤¥©±²¢¨²¥«¼®±²¨ ¯°¨ ¤-«¥¦ ² ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°¥ ²¨¯  Ti5O5, ª®²®-°³¾ ¬» ±¬®¤¥«¨°®¢ «¨   ®±®¢¥ °¥§³«¼² ²®¢ ½«¥ª-²°®®© ¤¨´° ª¶¨¨ ¨ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨µ ¯°¥¤±² ¢«¥¨©® ª  «¥ ¯¥°¥µ®¤  ¡¥±¯®°¿¤®ª{¯®°¿¤®ª.�®¤¥«¨°®¢ ¨¥ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» ²¨¯ Ti5O5 (Ti5�O5�) ± ¢ ª ±¨¿¬¨ ¢ ®¡¥¨µ ¯®¤°¥¸¥²ª µ

¯°®¢®¤¨«®±¼ ®²¤¥«¼® ¯® ª ¦¤®© ¯®¤°¥¸¥²ª¥. �¡¥¯®¤°¥¸¥²ª¨ ¿¢«¿¾²±¿ £° ¥¶¥²°¨°®¢ »¬¨ ª³¡¨-·¥±ª¨¬¨ (���), ±¬¥¹¥» ¤°³£ ®²®±¨²¥«¼® ¤°³£   ¢¥ª²®° [1=2; 1=2; 1=2]B1 ¨ ¨¬¥¾² ²®·¥·³¾ £°³¯-¯³ ±¨¬¬¥²°¨¨ m�3m.� ±±¬®²°¨¬ ± · «  ±¢¥°µ±²°³ª²³°³ ²¨¯  A5B ¢¬¥² ««¨·¥±ª®© ¯®¤°¥¸¥²ª¥. �°¥¤¯®«®¦¨¬, ·²® ¢ ¥-³¯®°¿¤®·¥®¬ ²¢¥°¤®¬ ° ±²¢®°¥ AxB1�x ± ¡ §¨±®©���-°¥¸¥²ª®© ± ¯¥°¨®¤®¬ afcc ®¡° §³¥²±¿ ª³¡¨·¥±-ª ¿ ±¢¥°µ±²°³ª²³°  ²¨¯  A5B (Ti5�). �«¥¬¥² °- ¿ ¿·¥©ª  ¥³¯®°¿¤®·¥®£® ��� ²¢¥°¤®£® ° ±²¢®° ¢ª«¾· ¥² m = 4 ³§« . �³¡¨·¥±ª ¿ ±¢¥°µ±²°³ª²³° ¤®«¦  ¢ª«¾· ²¼ n � n � n ½«¥¬¥² °»µ ¿·¥¥ª ¡ -§¨±®© ���-°¥¸¥²ª¨, £¤¥ n � 2. � ±®®²¢¥²±²¢¨¨ ±½²¨¬ ·¨±«® ³§«®¢ ¢ °¥¸¥²ª¥ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª-²³°» A5B ¡³¤¥² ° ¢® mn3 = 4n3. �®±ª®«¼ª³ ®¤ ´®°¬³«¼ ¿ ¥¤¨¨¶  ±¢¥°µ±²°³ª²³°» A5B ¢ª«¾· ¥²6  ²®¬®¢, ·¨±«® ³§«®¢ ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª¨ ¯°¥¤¯®-« £ ¥¬®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» A5B ¤®«¦® ¡»²¼ ª° ²®6, ¨«¨ 4n3 = 6t, £¤¥ n ¨ t { ¶¥«»¥ ·¨±« . �±®, ·²®¬¨¨¬ «¼ ¿ ¯® ®¡º¥¬³ ½«¥¬¥² ° ¿ ¿·¥©ª  ª³¡¨-·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» A5B, ¤«¿ ª®²®°®© ¢»¯®«¿-¥²±¿ ³±«®¢¨¥ 4n3 = 6t, ¨¬¥¥² ° §¬¥° 3� 3� 3 (n = 3)¨ ±®¤¥°¦¨² 108 ³§«®¢. �¥°¨®¤ ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª¨½²®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» ° ¢¥ as = bs = cs = 3afcc. �¨-7 �¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



402 �.�. �³±¥¢, �. �.� «¥¥¢ ¨¬ «¼ ¿ ¯® ®¡º¥¬³ ½«¥¬¥² ° ¿ ¿·¥©ª  ª³¡¨·¥±-ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5 (Ti5�O5�) ± ¤¢³¬¿ ³¯®-°¿¤®·¥»¬¨ ���-¯®¤°¥¸¥²ª ¬¨ ¯°¨ ²®¬ ¦¥ ° §¬¥-°¥ 3 � 3 � 3 (n = 3) ±®¤¥°¦¨² 216 ³§«®¢ ¨ ¨¬¥¥²¯¥°¨®¤ as = bs = cs = 3aB1. � ³·¥²®¬ ·¨±«  § ¿-²»µ ¨ ¢ ª ²»µ ³§«®¢ ¢ ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª¥ µ¨¬¨-·¥±ª³¾ ´®°¬³«³ ½²®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» ¬®¦® ² ª¦¥§ ¯¨± ²¼ ª ª Ti90O90 (Ti90�18O90�18).�®±ª®«¼ª³ ½«¥¬¥² ° ¿ ¿·¥©ª  ª³¡¨·¥±ª®©±¢¥°µ±²°³ª²³°» A5B ¨¬¥¥² ¢¥ª²®°» ²° ±«¿¶¨¨as = h3 0 0ifcc, bs = h0 3 0ifcc ¨ cs = h0 0 3ifcc, ¢¥ª-²®°» ¥¥ ®¡° ²®© °¥¸¥²ª¨ ° ¢» a�1 = h0 0 1=3i,a�2 = h0 1=3 0i ¨ a�3 = h1=3 0 0i. �®¬¡¨¨°®¢ ¨¥¨ ²° ±«¿¶¨¿ ¢¥ª²®°®¢ ®¡° ²®© °¥¸¥²ª¨ ¤ ¾²±¥¬¼ ¥½ª¢¨¢ «¥²»µ ±¢¥°µ±²°³ª²³°»µ ¢¥ª²®°®¢:[0 0 1], [1 0 1=3], [0 0 1=3], [0 0 2=3], [1=3 1=3 0], [2=3 2=3 0]¨ [2=3 1=3 0], ª®²®°»¥  µ®¤¿²±¿ ¢ ¯¥°¢®© §®¥ �°¨«-«¾½  ¡ §¨±®© ¥³¯®°¿¤®·¥®© ���-°¥¸¥²ª¨.�®¤ ¤¥©±²¢¨¥¬ ¢° ¹ ²¥«¼»µ ½«¥¬¥²®¢ ±¨¬¬¥²°¨¨h1�h48 ²®·¥·®© £°³¯¯» m�3m [2, 3] ¨§ ±¢¥°µ±²°³ª-²³°»µ ¢¥ª²®°®¢ ¯®«³·¨¬ ±¥¬¼ §¢¥§¤ ¢®«®¢»µ¢¥ª²®°®¢. �¾¤  ¢µ®¤¿² «¨´¸¨¶¥¢±ª ¿ 3-«³·¥¢ ¿§¢¥§¤  fk10g ¨ ¸¥±²¼ ¥«¨´¸¨¶¥¢±ª¨µ §¢¥§¤. �²®12-«³·¥¢ ¿ §¢¥§¤  fk7g ± ¯ ° ¬¥²°®¬ �7 = 1=6, ¤¢¥6-«³·¥¢»¥ §¢¥§¤» fk6g ± ¯ ° ¬¥²°®¬ �6 = 1=6 ¨«¨1=3 (².¥. ¤¢¥ §¢¥§¤» ²¨¯  fk6g, ®²«¨· ¾¹¨¥±¿ ²®«¼ª®¤«¨®© ¢®«®¢»µ ¢¥ª²®°®¢), ¤¢¥ 12-«³·¥¢»¥ §¢¥§¤»fk4g ± ¯ ° ¬¥²°®¬ �4 = 1=6 ¨«¨ 1=3 ¨ 24-«³·¥¢ ¿§¢¥§¤  fk1g ± ¯ ° ¬¥²° ¬¨ �(1)1 = 1=6 ¨ �(2)1 = 1=3.�¤¥±¼ ¨ ¤ «¥¥ ³¬¥° ¶¨¿ ¨ ®¯¨± ¨¥ §¢¥§¤ fksg¢®«®¢»µ ¢¥ª²®°®¢ ¨ ¨µ «³·¥© ¤ » ¢ ±®®²¢¥²±²¢¨¨± [2, 3, 17].�®, ª ª¨¥ ª®ª°¥²® «³·¨ ½²¨µ §¢¥§¤ ¢µ®¤¿² ¢ª  « ¯¥°¥µ®¤ , § ¢¨±¨² ®² ¢§ ¨¬®£® ° ±¯®«®¦¥¨¿ ²®¬®¢ ¨ ¢ ª ±¨© ¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª®© °¥¸¥²ª¥ ±¢¥°µ-±²°³ª²³°» Ti5O5.�®¨±ª ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» ²¨¯  Ti5O5¢®§¬®¦¥ ¢ ²¥µ ¯°®±²° ±²¢¥»µ £°³¯¯ µ, ¢ ª®-²®°»µ ª°¨±² ««®£° ´¨·¥±ª¨¥ ¯®§¨¶¨¨ ° §®£® ²¨¯ ¬®¦® ±ª®¬¡¨¨°®¢ ²¼ ¢ ¤¢¥ £°³¯¯» ² ª, ·²®¡»±®®²®¸¥¨¥ ±³¬¬ °»µ ª° ²®±²¥© ¯®§¨¶¨© ½²¨µ£°³¯¯ ±®±² ¢«¿«® 5:1. � ½²®¬ ±«³· ¥ ¯®§¨¶¨¨ ®¤-®© £°³¯¯» ¬®£³² ¡»²¼ § ¿²» ²®«¼ª®  ²®¬ ¬¨ A,  ¯®§¨¶¨¨ ¤°³£®© £°³¯¯» { ²®«¼ª®  ²®¬ ¬¨ B. � -«¨§ ¤ »µ [18] ¯® ª³¡¨·¥±ª¨¬ ¯°®±²° ±²¢¥»¬£°³¯¯ ¬ ¯®ª §»¢ ¥², ·²® ±®®²®¸¥¨¥ 5:1 ¥ ¬®¦¥²¡»²¼ ¢»¯®«¥® ¨ ¢ ®¤®© ¨§ ¯°®±²° ±²¢¥»µ£°³¯¯, ®¯¨±»¢ ¾¹¨µ £° ¥¶¥²°¨°®¢ »¥ ª³¡¨·¥±-ª¨¥ °¥¸¥²ª¨. �®½²®¬³ ¥³¤¨¢¨²¥«¼®, ·²® ¨ª²®¥ ±³¬¥« ±®§¤ ²¼ ¬®¤¥«¨ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³-°» Ti5O5 (Ti5�O5�) ¢ ��� ¯°®±²° ±²¢¥»µ £°³¯-¯ µ, ¯°¥¤«®¦¥»µ ¢ ° ¡®²¥ [8]. �®² ¦¥   «¨§

¤ »µ [18] ¯®ª §»¢ ¥², ·²® ¥®¡µ®¤¨¬®¥ ±®®²®-¸¥¨¥ 5:1 ¬®¦¥² ¡»²¼ ¤®±²¨£³²® ¢ 15 ¯°¨¬¨²¨¢-»µ ¨«¨ ®¡º¥¬®-¶¥²°¨°®¢ »µ ª³¡¨·¥±ª¨µ ¯°®-±²° ±²¢¥»µ £°³¯¯ µ. �·¥² ¿¢®£® ¢¨¤  ª®®°¤¨- ² ³§«®¢ ¡ §¨±®© B1-±²°³ª²³°» ¨ ª®®°¤¨ ² ³§-«®¢ ¯°¥¤¯®« £ ¥¬®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» ¯®§¢®«¿¥² ±³-¹¥±²¢¥® ±®ª° ²¨²¼ ·¨±«® ¢®§¬®¦»µ ¯°®±²° ±²-¢¥»µ £°³¯¯, ² ª ª ª ¢ ¡®«¼¸¨±²¢¥ ¨§ ¨µ · ±²¼³§«®¢ ¯®¤°¥¸¥²®ª ²¨²   ¨ ª¨±«®°®¤  ®ª §»¢ ¥²±¿¢ ª°¨±² ««®£° ´¨·¥±ª¨µ ¯®§¨¶¨¿µ ®¤®£® ²¨¯ , ·²®¥¢®§¬®¦®. � ¨²®£¥ ¯°¨ ³¯®°¿¤®·¥¨¨ ¢ ±®¥¤¨¥-¨¿µ ± ¡ §¨±®© ª³¡¨·¥±ª®© ±²°³ª²³°®© B1 ª³¡¨-·¥±ª¨¥ ±¢¥°µ±²°³ª²³°» ± ±®®²®¸¥¨¥¬ ª° ²®±²¥©§ ¿²»µ ¨ ¢ ª ²»µ ¯®§¨¶¨© 5:1 ¬®£³² ¢®§¨ª ²¼²®«¼ª® ¢ ·¥²»°¥µ £°³¯¯ µ: # 200 (Pm�3), 207 (P432),215 (P�43m) ¨ 221 (Pm�3m) Pm�3m.� «¨§ ¯®ª § «, ·²® ¢ ª³¡¨·¥±ª®© ±²°³ª²³°¥ A5B± ¯°®±²° ±²¢¥®© £°³¯¯®© Pm�3 ¯®§¨¶¨¨ (f) ¨(g), ¨¬¥¾¹¨¥  · «¼»¥ ª®®°¤¨ ²» (1=3 0 1=2)¨ (1=3 1=2 0), ¢»°®¦¤ ¾²±¿ ¨ ®¡º¥¤¨¿¾±¿ ¢ 12-ª° ²»¥ ¯®§¨¶¨¨. �®½²®¬³ £°³¯¯³ Pm�3 ¨§ ° ±±¬®²-°¥¨¿ ¬®¦® ¨±ª«¾·¨²¼. � £°³¯¯ µ P432 ¨ Pm�3m®¤®²¨¯»¥ ª°¨±² ««®£° ´¨·¥±ª¨¥ ¯®§¨¶¨¨ (a), (b),(c), (d), (e), (f), (g), (h), (i) ¨ (j), ¢ ª®²®°»µ ¬®-£³²  µ®¤¨²¼±¿  ²®¬» Ti, O ¨ ¢ ª ±¨¨ �, �, ¨¬¥¾²®¤¨ ª®¢»¥ ª®®°¤¨ ²». � §»¥ ¯® ²¨¯³ 24-ª° ²»¥¯®§¨¶¨¨ £°³¯¯ P432 ¨ Pm�3m ²®¦¥ ¨¬¥¾² ®¤¨ ª®-¢»¥ ª®®°¤¨ ²». �°¨ ¯®«®¬ ±®¢¯ ¤¥¨¨  ²®¬»µª®®°¤¨ ² ¨§ ¤¢³µ £°³¯¯ ³¦® ¢»¡° ²¼ ¡®«¥¥ ±¨¬-¬¥²°¨·³¾ £°³¯¯³ #221 (Pm�3m),   £°³¯¯³ P432 ¨§° ±±¬®²°¥¨¿ ¨±ª«¾·¨²¼. � ª®¥¶, ¢ ¯°®±²° ±²¢¥-®© £°³¯¯¥ P�43m ¥² 8-ª° ²»µ ¯®§¨¶¨©. �¨ ° ±-¹¥¯«¿¾²±¿   ¯®§¨¶¨¨ 4(e). �¬¥±²¥ ± ²¥¬ ¢ ª³¡¨·¥±-ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°¥ Ti5O5 ¯®§¨¶¨¨ 4(e1) ¨ 4(e2) «¨¡®§ ¿²»  ²®¬ ¬¨ ®¤®£® ±®°² , «¨¡® ¢ ª ²». �¨-§¨·¥±ª¨ ½²¨ ¯®§¨¶¨¨ ¢»°®¦¤ ¾²±¿ ¨ ®¡º¥¤¨¿¾²±¿¢ 8-ª° ²»¥ ¯®§¨¶¨¨. �®½²®¬³ £°³¯¯³ P�43m ²®¦¥¬®¦® ¨±ª«¾·¨²¼ ¨§ ° ±±¬®²°¥¨¿.� ª¨¬ ®¡° §®¬, ³¦® ®¡±³¤¨²¼ ° §¬¥¹¥¨¥ ²®¬®¢ ¨ ¢ ª ±¨© ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°»Ti5�O5� ¢ °¥¸¥²ª¥ ± ¯°®±²° ±²¢¥®© £°³¯¯®©Pm�3m.�«¿ ®¯¨± ¨¿ ±²°³ª²³°» ³¯®°¿¤®·¥®© ´ §» ¨±-¯®«¼§³¥¬ ´³ª¶¨¾ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ n(r), ª®²®° ¿ ¯°¥¤-±² ¢«¿¥² ±®¡®© ¢¥°®¿²®±²¼ ®¡ °³¦¥¨¿  ²®¬  ¤ -®£® ±®°²    ³§«¥ r = (xI; yI; zI) ³¯®°¿¤®·¨¢ ¾¹¥©-±¿ °¥¸¥²ª¨ �§¨£ . � ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬®¬ ±«³· ¥ °¥-¸¥²ª®© �§¨£  ¿¢«¿¥²±¿ ���-°¥¸¥²ª , ¤«¿ ª®²®°®©r = xIa1+yIa2+zIa3, £¤¥ a1, a2, a3 { ®±®¢»¥ ²° ±-«¿¶¨¨ ���-°¥¸¥²ª¨ ¢  ¯° ¢«¥¨¿µ [100]fcc, [010]fcc¨ [001]fcc, xI = x=aB1 � 3(x=as), yI = y=aB1 �� 3(y=bs), zI = z=aB1 � 3(z=cs) { ª®®°¤¨ ²» ³§«®¢�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



�¨´° ª¶¨¿ ½«¥ª²°®®¢ ¢ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°¥ Ti5O5 ¬®®®ª±¨¤  ²¨²   403���-°¥¸¥²ª¨ (¶¥«»¥ ¨ ¯®«³¶¥«»¥ ·¨±« ). �²ª«®¥-¨¥ ¢¥°®¿²®±²¨ n(r) ®² ¥¥ § ·¥¨¿ ¢ ±«³· ¥ ¥³¯®-°¿¤®·¥®£® (±² ²¨±²¨·¥±ª®£®) ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ¬®¦-® ¯°¥¤±² ¢¨²¼ ª ª ±³¯¥°¯®§¨¶¨¾ ¥±ª®«¼ª¨µ ¯«®±-ª¨µ ª®¶¥²° ¶¨®»µ ¢®« [19]. �®«®¢»¬¨ ¢¥ª²®-° ¬¨ ½²¨µ ¢®« ¿¢«¿¾²±¿ ±¢¥°µ±²°³ª²³°»¥ ¢¥ª²®-°», ®¡° §³¾¹¨¥ ª  « ¯¥°¥µ®¤  ¡¥±¯®°¿¤®ª{¯®°¿¤®ª[2, 3]. � ¬¥²®¤¥ ±² ²¨·¥±ª¨µ ª®¶¥²° ¶¨®»µ ¢®«[2, 3, 19] ´³ª¶¨¿ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ n(r) ¨¬¥¥² ¢¨¤N(r) = x+ 12Xs Xj2s �ss[exp(i'(j)s ) exp(ik(j)s r)++exp(�i'(j)s ) exp(�ik(j)s r)] �� x+ 12Xs �sXj2s [(k(j)s ) exp(ik(j)s r)++�(k(j)s ) exp(�ik(j)s r)] �� x+ 12Xs �ssXj2s [a(j)s cos(k(j)s + b(j)s sin(k(j)s r)]; (1)£¤¥ x { ¤®«¿ ³§«®¢, § ¿²»µ  ²®¬ ¬¨ ¤ -®£® ±®°²  ¢ ³¯®°¿¤®·¥®© ¯®¤°¥¸¥²ª¥;12�ss[exp(i'(j)s ) exp(ik(j)s r + exp(�i'(j)s ) �� exp(�ik(j)s r)] � �(k(j)s ; r) { ±²®¿· ¿ ¯«®±ª ¿±² ²¨·¥±ª ¿ ª®¶¥²° ¶¨® ¿ ¢®« , ¯®°®¦¤ ¥¬ ¿¢¥ª²®°®¬ k(j) §¢¥§¤» fksg; �s { ¯ ° ¬¥²° ¤ «¼-¥£® ¯®°¿¤ª , ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨© §¢¥§¤¥ fksg; �ss¨ '(j)s {  ¬¯«¨²³¤  ¨ ´ §®¢»© ±¤¢¨£ ª®¶¥²° -¶¨®®© ¢®«» ±®®²¢¥²±²¢¥®. �®½´´¨¶¨¥²»(k(j)s ) = s exp(i'(j)s ) ³·¨²»¢ ¾² ±¨¬¬¥²°¨¾ª°¨±² ««  ¨ ®¯°¥¤¥«¿¾²±¿ ² ª, ·²®¡» ¯®«®±²¼¾³¯®°¿¤®·¥®¬³ ª°¨±² ««³ ±²¥µ¨®¬¥²°¨·¥±ª®£®±®±² ¢  ±®®²¢¥²±²¢®¢ «¨ ¯ ° ¬¥²°» ¯®°¿¤ª  �s,° ¢»¥ ¥¤¨¨¶¥. �³¬¬¨°®¢ ¨¥ ¢ (1) ¢¥¤¥²±¿ ¯® ¥-½ª¢¨¢ «¥²»¬ ±¢¥°µ±²°³ª²³°»¬ ¢¥ª²®° ¬ ¯¥°¢®©§®» �°¨««¾½ .�  ³§« µ req , ° ±¯®«®¦¥»µ ¢ ½ª¢¨¢ «¥²»µª°¨±² ««®£° ´¨·¥±ª¨µ ¯®§¨¶¨¿µ (i), ´³ª¶¨¿ n(r)¯°¨¨¬ ¥² ®¤® ¨ ²® ¦¥ § ·¥¨¥. �®½²®¬³ ¤«¿ ½ª-¢¨¢ «¥²»µ ³§«®¢ ±³¬¬ Xj2s [a(j)s cos(k(j)s req(i))+ b(j)s sin(k(j)s req(i))] = ceq(i) (2)¿¢«¿¥²±¿ ¯®±²®¿®© ¢¥«¨·¨®©. �«¿ ¢±¥µ p ½ª¢¨¢ -«¥²»µ ³§«®¢ ± ¨§¢¥±²»¬¨ ª®®°¤¨ ² ¬¨ req(i) ±³·¥²®¬ ¢±¥µ «³·¥© k(j)s §¢¥§¤» fksg ¬®¦® § ¯¨± ²¼±¨±²¥¬³ ¨§ p ³° ¢¥¨© ¢¨¤  (2) ¨ ¯³²¥¬ ¥¥ °¥¸¥¨¿ ©²¨ ·¨±«¥»¥ § ·¥¨¿ ª®½´´¨¶¨¥²®¢ a(j)s ¨ b(j)s .�¥¬ ± ¬»¬ ¬» ®¯°¥¤¥«¨¬, ª ª¨¥ ¨¬¥® «³·¨ §¢¥§¤»fksg ¢µ®¤¿² ¢ ª  « ¯¥°¥µ®¤  ¡¥±¯®°¿¤®ª{¯®°¿¤®ª.�²  § ¤ ·  °¥¸ ¥²±¿ ¤«¿ ª ¦¤®© §¢¥§¤», ·¼¨ «³·¨

¢µ®¤¿² ¢ ª  « ¯¥°¥µ®¤ . �«¿ ² ª®£® ° ±·¥²  ª®½´-´¨¶¨¥²®¢ a(j)s ¨ b(j)s ¥ ³¦® § ²¼,  ²®¬» ª ª®£®±®°²  § ¨¬ ¾² ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»¥ ³§«». �²® ®·¥¼¢ ¦® ¢ ±«³· ¥ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ±¢¥°µ±²°³ª²³°», ª®£-¤  ¨§¢¥±²» ²®«¼ª® §¢¥§¤» ¨ ª®®°¤¨ ²» ª°¨±² ««®-£° ´¨·¥±ª¨µ ¯®§¨¶¨©, ® ¥ ¨§¢¥±²® ° ±¯°¥¤¥«¥¨¥ ²®¬®¢ ° §®£® ±®°²  ¨«¨  ²®¬®¢ ¨ ¢ ª ±¨© ¯® ¨¬.�®£« ±® °¥§³«¼² ² ¬ ° ±·¥²  ¢ ª  « ¯¥°¥µ®¤ ¡¥±¯®°¿¤®ª{¯®°¿¤®ª, ±¢¿§ ®£® ± ®¡° §®¢ ¨¥¬ ª³-¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5 ± ¢¥ª²®° ¬¨ ²° ±-«¿¶¨¨ as = h3 0 0iB1, bs = h0 3 0iB1 ¨ cs = h0 0 3iB1,¢µ®¤¿² ¢±¥ «³·¨ §¢¥§¤ fk10g, fk7g, fk6(1)g, fk6(2)g,fk4(1)g, fk4(2)g ¨ fk1g. �±¥£® ª  « ¯¥°¥µ®¤  TixOz !! Ti5O5 ¢ª«¾· ¥² 75 ±¢¥°µ±²°³ª²³°»µ ¢¥ª²®°®¢.� ¯°®±²° ±²¢¥®© £°³¯¯¥ Pm�3m ¢±¥ ³§«» ¯®¤-°¥¸¥²ª¨ ²¨²   ¢ ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª¥ ±¢¥°µ±²°³ª-²³°» Ti5O5 ± ³·¥²®¬ ¨µ ª®®°¤¨ ² ¬®¦® ° ±¯°¥¤¥-«¨²¼ ¯® ¯®§¨¶¨¿¬ 1(b), 3(d), 6(e), 6(f), 8(g), 12(h),12(j1), 12(j2), 24(k) ¨ 24(m). �®¬¡¨¨°®¢ ¨¥ ¤ -»µ ¯®§¨¶¨© ¢ ¤¢¥ £°³¯¯» ¯®§¢®«¿¥² ¯®«³·¨²¼ ¢±¥¢ °¨ ²», ®¡¥±¯¥·¨¢ ¾¹¨¥ ±®®²®¸¥¨¥ ±³¬¬ °»µª° ²®±²¥© ¯®§¨¶¨© ½²¨µ £°³¯¯ 5:1. �®°¬ «¼® ¤«¿®¡±³¦¤ ¥¬®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» ¢®§¬®¦® 8 ¢ °¨ ²®¢° ±¯°¥¤¥«¥¨¿  ²®¬®¢ Ti ¨ ¢ ª ±¨© � ¯® ¢±¥¬ ²¨-¯ ¬ ¯®§¨¶¨©. �¤ ª® ´¨§¨·¥±ª¨ ¢®§¬®¦® ²®«¼ª®²°¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿, ¯°¨ ª®²®°»µ ´³ª¶¨¿ nTi(r) ° ¢-  0   ¢±¥µ ¢ ª ²»µ ¯®§¨¶¨¿µ ¨ 1   ¯®§¨¶¨¿µ,§ ¿²»µ  ²®¬ ¬¨ Ti. �²® ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿, ¯°¨ ª®²®-°»µ ¢ ¯®¤°¥¸¥²ª¥ ²¨²   ¢ ª ²» ¯®§¨¶¨¨: 1) 1(b),3(d), 6(e) ¨ 8(g); 2) 6(e) ¨ 12(j2); 3) 6(f) ¨ 12(j1). �1-¬ ¨ 2-¬ ¢ °¨ ² µ · ±²¼ ¢ ª ±¨© �  µ®¤¨²±¿  ¬¨¨¬ «¼®¬ ° ±±²®¿¨¨ (p2=2)afcc ¤°³£ ®² ¤°³£ .� °¥§³«¼² ²¥ ¢®§¨ª ¾² ²¥²° ½¤°¨·¥±ª¨¥, ®ª² ½¤°¨-·¥±ª¨¥ ¨«¨ ª³¡®®ª² ½¤°¨·¥±ª¨¥ ª« ±²¥°» ¨§ 4, 6 ¨«¨12 ±®±¥¤¨µ ²¨² ®¢»µ ¢ ª ±¨© � ±®®²¢¥²±²¢¥®.� ¨¡®«¥¥ ¢¥°®¿²¥ 3-© ¢ °¨ ² ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿, ¯°¨ª®²®°®¬ ¢ ª ±¨¨ �  µ®¤¿²±¿    ¨¡®«¼¸¨µ ° ±-±²®¿¨¿µ afcc ¨ p2afcc ¤°³£ ®² ¤°³£ . �³ª¶¨¿ ° ±-¯°¥¤¥«¥¨¿  ²®¬®¢ Ti ¢ ¡ §¨±®© ���-°¥¸¥²ª¥, ° ±-±·¨²  ¿ ¤«¿ ½²®£® ¢ °¨ ²  ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿, ¨¬¥¥²¢¨¤ NTi(xI; yI; zI) = x+ (�10=6) Xj2k10 cos(k(j)10 r)��(�7=18)Xj2k7 cos(k(j)7 r)+(�6(1)=18) Xj2k6(1) cos(k(j)6(1)r)��(�6(2)=18) Xj2k6(2) cos(k(j)6(2)r) + (�4(1)=18)�� Xj2k4(1) cos(k(j)4(1)r) + (�4(2)=18) Xj2k4(2) cos(k(j)4(2)r)��(�1=18)Xj2k1 cos(k(j)1 r): (3)�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012 7�



404 �.�. �³±¥¢, �. �.� «¥¥¢ �¤¥ «¼ ¿ ª³¡¨·¥±ª ¿ (¯°. £°. #221 { Pm�3m (P4=m�32=m) (O1h)) ³¯®°¿¤®·¥ ¿ ´ §  Ti5�O5� (Ti90�18O90�18)¬®®®ª±¨¤  ²¨²   TixOz: as = h3 0 0iB1, bs = h0 3 0iB1, cs = h0 0 3iB1�²®¬ �®§¨¶¨¿ �²®¬»¥ ª®®°¤¨ ²» �²®¬ �®§¨¶¨¿ �²®¬»¥ ª®®°¤¨ ²»¨ ¢ ¨¤¥ «¼®© ³¯®°¿¤®- ¨ ¢ ¨¤¥ «¼®© ³¯®°¿¤®-ª° ²®±²¼ ·¥®© ±²°³ª²³°¥ ª° ²®±²¼ ·¥®© ±²°³ª²³°¥x=as y=bs z=cs x=as y=bs z=csTi 1 1(b) 1/2 1/2 1/2 O 1 1(a) 0 0 0Ti 2 3(d) 1/2 0 0 O 2 3(c) 0 1/2 1/2Ti 3 6(e) 1/6 0 0 O 3 (¢ ª ±¨¿ �) 6(e) 1/3 0 0Ti 4 (¢ ª ±¨¿ �) 6(f) 1/6 1/2 1/2 O 4 6(f) 1/3 1/2 1/2Ti 5 8(g) 1/6 1/6 1/6 O 5 8(g) 1/3 1/3 1/3Ti 6 12(h) 1/3 1/2 0 O 6 12(h) 1/6 1/2 0Ti 7 (¢ ª ±¨¿ �) 12(j1) 1/2 1/6 1/6 O 7 (¢ ª ±¨¿ �) 12(i1) 0 1/3 1/3Ti 8 12(j2) 1/2 1/3 1/3 O 8 12(i2) 0 1/6 1/6Ti 9 24(k) 0 1/6 1/3 O 9 24(l) 1/2 1/3 1/6Ti 10 24(m) 1/3 1/3 1/6 O 10 24(m) 1/6 1/6 1/3�®£« ±®   «®£¨·®¬³ ° ±·¥²³ ¢ ¯®¤°¥¸¥²ª¥ª¨±«®°®¤  ª³¡¨·¥±ª®© (¯°. £°. Pm�3m) ±¢¥°µ±²°³ª-²³°» Ti5O5 ¢®§¬®¦» ²°¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ± ¢ ª ±¨-¿¬¨ � ¢ ¯®§¨¶¨¿µ: 1) 1(a), 3(c), 6(f) ¨ 8(g); 2) 6(e)¨ 12(i1); 3) 6(f) ¨ 12(i2). �®«¥¥ ° ¢®¬¥°®¥ ° §¬¥-¹¥¨¥ ¢ ª ±¨© � ¤®±²¨£ ¥²±¿, ª®£¤  ¢ ª ²» ³§«»6(e) ¨ 12(i1). �³ª¶¨¿ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿  ²®¬®¢ O   ³§-« µ ¡ §¨±®© ��� ª¨±«®°®¤®© ¯®¤°¥¸¥²ª¨ ± ½²¨¬¨¢ ª ²»¬¨ ³§« ¬¨ ¨¬¥¥² ¢¨¤NO(xI; yI; zI) = z � (�10=6) Xj2k10 cos(k(j)10 r)��(�7=18)Xj2k7 cos(k(j)7 r)� (�6(1)=18) Xj2k6(1) cos(k(j)6(1)r)��(�6(2)=18) Xj2k6(2) cos(k(j)6(2)r)� (�4(1)=18)�� Xj2k4(1) cos(k(j)4(1)r) + (�4(2)=18) Xj2k4(2) cos(k(j)4(2)r)++(�1=18)Xj2k1 cos(k(j)1 r): (4)�³¡¨·¥±ª ¿ (¯°. £°. Pm�3m) ±¢¥°µ±²°³ª²³-°  Ti5�O5� (Ti90�18O90�18), ¯®±²°®¥ ¿ ± ³·¥²®¬ ©¤¥»µ ´³ª¶¨© ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿  ²®¬®¢ ²¨²  (3) ¨ ª¨±«®°®¤  (4), ¯®ª §     °¨±. 2. �  ¿¢«¿¥²±¿ª®¬¡¨ ¶¨¥©  ¨¡®«¥¥ ¢¥°®¿²»µ ° ±¯°¥¤¥«¥¨©  ²®-¬®¢ ²¨²   ¨ ª¨±«®°®¤  ¯® ±¢®¨¬ ¯®¤°¥¸¥²ª ¬. �®-«®¦¥¨¥  ²®¬®¢ ¨ ¢ ª ±¨© ¢ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª-²³°¥ Ti5�O5� (Ti90�18O90�18) ¯°¨¢¥¤¥® ¢ ² ¡«¨¶¥.� ±·¥² ¯®«®¦¥¨¿ ±¢¥°µ±²°³ª²³°»µ ®²° ¦¥¨©ª³¡¨·¥±ª®© (¯°. £°. Pm�3m) ±¢¥°µ±²°³ª²³°»

�¨±. 2. �®«®¦¥¨¥ ª³¡¨·¥±ª®© (¯°. £°. Pm�3m)½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª¨ ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5�O5�(Ti90�18O90�18) ¢ ¡ §¨±®© °¥¸¥²ª¥ ±® ±²°³ª²³°®©B1 (NaCl): � {  ²®¬ ²¨²  , � {  ²®¬ ª¨±«®°®¤ ,� { ¢ ª ±¨¿ ¢ ¯®¤°¥¸¥²ª¥ ²¨²  , � { ¢ ª ±¨¿ ¢¯®¤°¥¸¥²ª¥ ª¨±«®°®¤ Ti90�18O90�18 ¢ ±¥·¥¨¨ (112) ®¡° ²®© °¥¸¥²ª¨ ¡ -§¨±®© ¥³¯®°¿¤®·¥®© ´ §» ¯®ª § «, ·²®   ª °²¨-¥ ½«¥ª²°®®© ¤¨´° ª¶¨¨ ¢±¥ 99 ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼® ¡«¾¤ ¥¬»µ ¤®¯®«¨²¥«¼»µ ®²° ¦¥¨© (°¨±. 1c)®¤®§ ·® ¯°¨ ¤«¥¦ ² ¨¬¥® ª³¡¨·¥±ª®© ³¯®°¿-¤®·¥®© ´ §¥. �±¥ ®²° ¦¥¨¿, ª®²®°»¥ ¢ [13, 15, 16]®¯°¥¤¥«¿«¨±¼ ª ª ®²° ¦¥¨¿ ¬®®ª«¨®© (¯°. £°.C2=m) ´ §» Ti5O5 ¨«¨ ¤¢®©¨ª®¢»¥ ®²° ¦¥¨¿ (±¬.°¨±. 1b),   ± ¬®¬ ¤¥«¥ ¯°¨ ¤«¥¦ ² ª³¡¨·¥±ª®© ³¯®-°¿¤®·¥®© ´ §¥ Ti5O5. � ®¡° ²®© °¥¸¥²ª¥ ±®®²®-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



�¨´° ª¶¨¿ ½«¥ª²°®®¢ ¢ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°¥ Ti5O5 ¬®®®ª±¨¤  ²¨²   405¸¥¨¿ ¬¥¦¤³ ¨¤¥ª± ¬¨ ®²° ¦¥¨© ª³¡¨·¥±ª®© (¯°.£°. Pm�3m) ¨ ¬®®ª«¨®© ±¢¥°µ±²°³ª²³° Ti5O5 ¨¨¤¥ª± ¬¨ ®²° ¦¥¨© ¡ §¨±®© ±²°³ª²³°» B1 ¨¬¥-¾² ¢¨¤ h�cub = 2h�mon + l�mon = 3h�B1, k�cub = 3k�mon == 3k�B1 ¨ l�cub = �h�mon + l�mon = 3l�B1.�  °¨±. 3 ¯®ª § » ° ±±·¨² »¥ ¯®«®¦¥¨¿±²°³ª²³°»µ ¨ ±¢¥°µ±²°³ª²³°»µ ³§«®¢ ¢ ±¥·¥-

�¨±. 3. �®«®¦¥¨¥ ±²°³ª²³°»µ (�) ¨ ±¢¥°µ±²°³ª²³°-»µ (�) ³§«®¢ ¢ ±¥·¥¨¨ (112) ®¡° ²®© °¥¸¥²ª¨ ���-ª°¨±² ««  ¤«¿ ³¯®°¿¤®·¥®£® ª³¡¨·¥±ª®£® (¯°. £°.Pm�3m) ¬®®®ª±¨¤  ²¨²   Ti5�O5� (Ti90�18O90�18)¨ ±µ¥¬  ª®²³°®¢ ¤¨´´³§®£® ° ±±¥¿¨¿ (±¯«®¸»¥ «¨-¨¨) ¯°¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¨ ¡«¨¦¥£® ¯®°¿¤ª  § ¬¥¹¥¨¿²¥²° ½¤°¨·¥±ª¨¬ ª« ±²¥°®¬. �®²³°» ±¥·¥¨¿ ¯®¢¥°µ-®±²¨ ¤¨´´³§®£® ° ±±¥¿¨¿, ª®²®°»¥ ¬®£³²  ¡«¾-¤ ²¼±¿ ¯°¨ ®¡° §®¢ ¨¨ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°»Ti5O5, ®¯¨± » ´³ª¶¨¿¬¨ (5), (6) ± ¯ ° ¬¥²°®¬ C = 1¨¨ (112) ®¡° ²®© °¥¸¥²ª¨ ���-ª°¨±² ««  ¤«¿³¯®°¿¤®·¥®£® ª³¡¨·¥±ª®£® (¯°. £°. Pm�3m) ¬®-®®ª±¨¤  ²¨²   Ti5�O5� (Ti90�18O90�18) ¨ ±µ¥¬ ª®²³°®¢ ¤¨´´³§®£® ° ±±¥¿¨¿, ª®²®°»¥ ¬®£³²¢®§¨ª ²¼    · «¼»µ ±² ¤¨¿µ ®¡° §®¢ ¨¿ ½²®©±¢¥°µ±²°³ª²³°», ®¡³±«®¢«¥» ¡«¨¦¨¬ ¯®°¿¤ª®¬§ ¬¥¹¥¨¿ ¨ ±®®²¢¥²±²¢³¾² ¯¥°¥µ®¤®¬³ (¬¥¦¤³¥³¯®°¿¤®·¥»¬ ¨ ¯®«®±²¼¾ ³¯®°¿¤®·¥»¬)±®±²®¿¨¾. �°¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¨ ¡«¨¦¥£® ¯®°¿¤-ª  § ¬¥¹¥¨¿ ¨±¯®«¼§®¢ « ±¼ ª« ±²¥° ¿ ¬®¤¥«¼¯¥°¥µ®¤®£® ±®±²®¿¨¿ [20, 21] ± ²¥²° ½¤°¨·¥±ª¨¬ª« ±²¥°®¬. � ½²®¬ ±«³· ¥ ¯®¢¥°µ®±²¼ ¤¨´´³§®£®° ±±¥¿¨¿ ®¯¨±»¢ ¥²±¿ ³° ¢¥¨¥¬f(g)f�(g) � C = 0; (5)£¤¥

f(g) = 1+exp[i�(h+k)]+exp[i�(h+l)]+exp[i�(k+l)];(6)  C { ¯ ° ¬¥²° ®¯¨± ¨¿, ¡«¨§ª¨© ª 1. � ±±·¨² -»¥ ª®²³°» ¤¨´´³§®£® ° ±±¥¿¨¿, ª®²®°»¥ ¬®£³² ¡«¾¤ ²¼±¿    · «¼»µ ±² ¤¨¿µ ®¡° §®¢ ¨¿ ª³-¡¨·¥±ª®© ´ §» Ti5O5, ¯®«¥§» ¤«¿ ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼-®© ¨¤¥²¨´¨ª ¶¨¨ ®¡° §³¾¹¥©±¿ ±¢¥°µ±²°³ª²³°».�®¢®°®²®¥ ±¨¦¥¨¥ ±¨¬¬¥²°¨¨ ¯°¨ ®¡° §®¢ -¨¨ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5 ¢ ¥³¯®°¿-¤®·¥®¬ ¬®®®ª±¨¤¥ ²¨²   ° ¢® 2. �®¨¦¥¨¥²° ±«¿¶¨®®© ±¨¬¬¥²°¨¨ (³¢¥«¨·¥¨¥ ¢ °¥§³«¼² -²¥ ³¯®°¿¤®·¥¨¿ ®¡º¥¬  ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª¨) ° ¢-® 27. �®½²®¬³ ®¡¹¥¥ ±¨¦¥¨¥ ±¨¬¬¥²°¨¨ ¯°¨ ®¡-° §®¢ ¨¨ ¢ ¥±²¥µ¨®¬¥²°¨·¥±ª®¬ ¬®®®ª±¨¤¥ TixOzª³¡¨·¥±ª®© (¯°. £°. Pm�3m) ±¢¥°µ±²°³ª²³°» Ti5O5° ¢® 2 � 27 = 54. �¡° §®¢ ¨¥ ª³¡¨·¥±ª®© ±¢¥°µ-±²°³ª²³°» Ti5O5 ±¢¿§ ® ± ¨±ª ¦¥¨¥¬ ±¨¬¬¥²°¨¨¯® ®¤®© «¨´¸¨¶¥¢±ª®© ¨ 6 ¥«¨´¸¨¶¥¢±ª¨¬ §¢¥§-¤ ¬ ¨ ¬®¦¥² ¯°®¨±µ®¤¨²¼ ²®«¼ª® ª ª ´ §®¢»© ¯¥°¥-µ®¤ ¯¥°¢®£® °®¤ .� ¡®²  ¯®¤¤¥°¦   ���� (£° ²» #10-03-00023 ¨ 10-03-00035 ) ¨ �° «¼±ª¨¬ ®²¤¥«¥¨¥¬ ��� (¬¥¦-°¥£¨® «¼»© ¯°®¥ª² #12-�-3-1002).1. �. �. �³±¥¢, ��� 170, 3 (2000).2. A. I. Gusev, A.A. Rempel, and A. J. Magerl, Disorderand Order in Strongly Nonstoichiometric Compounds:Transition Metal Carbides, Nitrides and Oxides, Berlin{Heidelberg{N.Y.{London, Springer, 2001, 607 p.3. �. �. �³±¥¢, �¥±²¥µ¨®¬¥²°¨¿, ¡¥±¯®°¿¤®ª, ¡«¨¦¨©¨ ¤ «¼¨© ¯®°¿¤®ª ¢ ²¢¥°¤®¬ ²¥«¥, �.: �¨§¬ ²«¨²,2007, 856 ±.4. D. Watanabe, J. R. Castles, A. Jostsons, and A. S.Malin, Nature 210, 934 (1966).5. D. Watanabe, J. R. Castles, A. Jostsons, and A. S.Malin, Acta Crystallogr. 23, 307 (1967).6. D. Watanabe, O. Terasaki, A. Jostsons, and J.R.Castles, in: The Chemistry of Extended Defects in Non-Metallic Solids (eds. by L. Eyring and M.O. Kee�e),Amsterdam{London, North-Holland Publ., 1970, p. 238.7. A.W. Vere and R.E. Smallman, in: Mechanism of PhaseTransformations in Crystalline Solids / Proc. Int. Symp.(3{5 July 1968, University of Manchester), London,Institute of Metals, 1969, p. 212.8. E. Hilti, Naturwissenschaften 55, 130 (1968).9. E. Hilti and F. Laves, Naturwissenschaften 55, 131(1968).10. �. �. � «¥¥¢ , �. �. �¥¬¯¥«¼, �. �. �³±¥¢, �¥®°£ . ¬ -²¥°¨ «» 37, 716 (2001).11. �. �. �³±¥¢, �¨±¼¬  ¢ ���� 74, 96 (2001).12. J. R. Castles, J.M. Cowley, and A.E. C. Spargo, ActaCrystallogr. A 27, 376 (1971).�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012
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