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Ìåòîä ïðÿìîãî âîññòàíîâëåíèÿ ïàðàìåòðà îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà � èç äèôðàêöèîííûõ
èíòåíñèâíîñòåé ïðèìåíåí äëÿ ñëó÷àÿ îðèåíòàöèîííî óïîðÿäî÷åííîé ôàçû êâàíòîâîãî êðèñòàë-
ëà ïàðà-D2. Äëÿ ýòîé öåëè áûëè èñïîëüçîâàíû äàííûå ßðíåëëà, Ìèëëçà è Øóõà ïî óïðóãîìó
ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ. Ïîëó÷åííîå ñðåäíåå çíà÷åíèå � � 0368, áëèçêî, íî íåñêîëüêî íèæå âåëè-
÷èíû 0,4, êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò òåîðåòè÷åñêîìó çíà÷åíèþ ïðè T � 0 â ïðèáëèæåíèè ìîëåêó-
ëÿðíîãî ïîëÿ. Ïðèðîäà óêàçàííîãî ñíèæåíèÿ îöåíåíà òåîðåòè÷åñêè ñ ó÷åòîì òðåõ ôàêòîðîâ,
âëèÿþùèõ íà àáñîëþòíîå çíà÷åíèå �: òåðìè÷åñêîãî âîçáóæäåíèÿ ëèáðîíîâ, âðàùàòåëüíûõ àí-
ãàðìîíèçìîâ è âðàùàòåëüíîé ïîëÿðèçàöèè. Ïîêàçàíî, ÷òî ñóììàðíàÿ òåîðåòè÷åñêàÿ ïåðåíîð-
ìèðîâêà (–8,8%) áëèçêà ê âåëè÷èíå, ïîëó÷åííîé ïðè âîññòàíîâëåíèè (–8,0%).

Ìåòîä ïðÿìîãî â³äíîâëåííÿ ïàðàìåòðà îð³ºíòàö³éíîãî ïîðÿäêó � ³ç äèôðàêö³éíèõ ³íòåíñèâ-
íîñòåé çàñòîñîâàíî äî âèïàäêó îð³ºíòàö³éíî âïîðÿäêîâàíî¿ ôàçè êâàíòîâîãî êðèñòàëà ïàðà-D2.
Äëÿ ö³º¿ ö³ë³ áóëî âèêîðèñòàíî äàí³ ßðíåëëà, Ìèëëçà ³ Øóõà ïî ïðóæíîìó ðîçñ³ÿííþ íåé-
òðîí³â . Îäåðæàíå ñåðåäíº çíà÷åííÿ � � 0368, áëèçüêî, àëå òðîõè íèæ÷å âåëè÷èíè 0,4, êîòðà
â³äïîâ³äàº òåîðåòè÷íîìó çíà÷åííþ ïðè T = 0 ó íàáëèæåíí³ ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ. Ïðèðîäó óêà-
çàíîãî çíèæåííÿ îö³íåíî òåîðåòè÷íî ç óðàõóâàííÿì òðüîõ ôàêòîð³â, ÿê³ âïëèâàþòü íà àáñîëþò-
íå çíà÷åííÿ �: òåðì³÷íîãî çáóäæåííÿ ë³áðîí³â, îáåðòàëüíèõ àíãàðìîí³çì³â òà îáåðòàëüíî¿ ïîëÿ-
ðèçàö³¿. Ïîêàçàíî, ùî ñóìàðíå òåîðåòè÷íå ïåðåíîðìóâàííÿ (–8,8%) áëèçüêî äî âåëè÷èíè,
îäåðæàíî¿ ïðè â³äíîâëåíí³ (–8,0%)

PACS: 61.14.Rq, 61.43.Fs, 61.50.Ks, 71.55.Jv

Ââåäåíèå

Ñóììàðíûé ÿäåðíûé ñïèí I ãîìîÿäåðíûõ ìîëå-
êóë èçîòîïîâ âîäîðîäà ìîæåò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ
0 è 1 äëÿ H2 è 0, 1 è 2 äëÿ D2. Â òâåðäîé ôàçå ïðè
äîñòàòî÷íî íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ìîäèôèêàöèè ñ
÷åòíûìè I íàõîäÿòñÿ â ñîñòîÿíèè ñ âðàùàòåëüíûì
ìîìåíòîì J � 0, à ìîäèôèêàöèè ñ I � 1 èìåþò âðà-
ùàòåëüíûé ìîìåíò, ðàâíûé 1. Ìîëåêóëû ñ J � 1 îá-
ëàäàþò êâàäðóïîëüíûì ìîìåíòîì, ÷òî îïðåäåëÿåò
íàëè÷èå íåöåíòðàëüíîãî ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàè-
ìîäåéñòâèÿ è âîçìîæíîñòü îðèåíòàöèîííîãî óïî-
ðÿäî÷åíèÿ âðàùàòåëüíîé ïîäñèñòåìû. Òàêîå ïðå-
âðàùåíèå èìååò ìåñòî ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõ
òåìïåðàòóðàõ è ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ êîíöåíòðà-
öèÿõ x � 0,55 ìîäèôèêàöèè ñ J � 1. Èññëåäîâàíèþ

ýòîãî ôàçîâîãî ïåðåõîäà ïîñâÿùåíî áîëüøîå ÷èñëî
òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé
(ñì., íàïðèìåð, [1,2]). Â ðåçóëüòàòå áûëî óñòà-
íîâëåíî, ÷òî ïåðåõîä ñîâåðøàåòñÿ èç âûñîêîòåì-
ïåðàòóðíîé îðèåíòàöèîííî ðàçóïîðÿäî÷åííîé ÃÏÓ
ôàçû â êóáè÷åñêóþ îðèåíòàöèîííî óïîðÿäî÷åííóþ
ôàçó Pa3 ñ ÷åòûðüìÿ ìîëåêóëàìè, îðèåíòèðîâàííû-
ìè ñâîèìè îñÿìè âäîëü íàïðàâëåíèé òèïà � �111 â
êðèñòàëëå. Óïîðÿäî÷åíèå õàðàêòåðèçóåòñÿ ïàðàìåò-
ðîì îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà

� �� � �P2(cos ) , (1)

ãäå óãëîâûå ñêîáêè îçíà÷àþò òåðìîäèíàìè÷åñêîå è
êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîå óñðåäíåíèå ïî âðàùàòåëüíûì
ñîñòîÿíèÿì; � — óãîë ìåæäó ìãíîâåííîé îðèåíòà-
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öèåé ìîëåêóëû è ñîîòâåòñòâóþùèì íàïðàâëåíèåì
òèïà � �111 ; P x2( ) — ïîëèíîì Ëåæàíäðà.

Íå îñòàíàâëèâàÿñü ïîäðîáíî íà èñòîðèè îïðå-
äåëåíèÿ ñòðóêòóðû óïîðÿäî÷åííîé ôàçû òâåðäûõ
âîäîðîäîâ ñ J � 1, îòîøëåì ÷èòàòåëÿ ê îáçîðíîé ëè-
òåðàòóðå [2]. Èñïîëüçóÿ òî îáñòîÿòåëüñòâî, ÷òî ðàñ-
ñòîÿíèå â ïàéêîâñêîì äóáëåòå â ßÌÐ ñïåêòðå ïðî-
ïîðöèîíàëüíî ïàðàìåòðó îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà
[3], â [4,5] áûëà ïîñòðîåíà òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñè-
ìîñòü ïàðàìåòðà ïîðÿäêà â øèðîêîé îáëàñòè òåìïå-
ðàòóð è êîíöåíòðàöèé ïàðà-D2 ( )J � 1 . Ïîëó÷åíî õî-
ðîøåå ñîãëàñèå ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà ìåòîäîì
êëàñòåðíîãî ðàçëîæåíèÿ [6] è ðàñ÷åòîâ, â êîòîðûõ
áûëè èñïîëüçîâàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå îá
ýíåðãèè ëèáðîííûõ âîçáóæäåíèé [5]. Ñëåäóåò çà-
ìåòèòü, ÷òî âî âñåõ óïîìÿíóòûõ âûøå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ âîññòàíàâëèâàëèñü çíà÷åíèÿ
ïðèâåäåííîé âåëè÷èíû �, ò.å. çíà÷åíèÿ � èç (1), îò-
íåñåííûå ê åãî çíà÷åíèþ ïðè T � 0. Àáñîëþòíûå æå
çíà÷åíèÿ �â íèçêîòåìïåðàòóðíûõ ôàçàõ âîäîðîäà è
äåéòåðèÿ, êîòîðûå ìîæíî áûëî áû, â ïðèíöèïå, âîñ-
ñòàíîâèòü èç ñòðóêòóðíûõ äàííûõ, äîëãî íå óäà-
âàëîñü ïîëó÷èòü. Çàäà÷à îïðåäåëåíèÿ àáñîëþòíûõ
çíà÷åíèé � óïîðÿäî÷åííûõ ôàç êðèñòàëëîâ, îáðàçî-
âàííûõ ñèììåòðè÷íûìè äâóõàòîìíûìè ìîëåêóëà-
ìè, ìîæåò áûòü îòíîñèòåëüíî ëåãêî ðåøåíà [7] ïðè
íàëè÷èè íàäåæíîé èíôîðìàöèè îá èíòåíñèâíîñòÿõ
êàê ñòðóêòóðíûõ, òàê è ñâåðõñòðóêòóðíûõ îòðà-
æåíèé. Èíòåíñèâíîñòü ïîñëåäíèõ íåïîñðåäñòâåííî
ñâÿçàíà ñ õàðàêòåðîì è ñòåïåíüþ îðèåíòàöèîííîãî
óïîðÿäî÷åíèÿ ìîëåêóë â ðåøåòêå. Â ðåíòãåíîâñêèõ
èññëåäîâàíèÿõ [8–10] âîäîðîäà è äåéòåðèÿ ñ áîëü-
øèì ñîäåðæàíèåì ìîäèôèêàöèè J � 1 áûë çàôèêñè-
ðîâàí òîëüêî ôàçîâûé ïåðåõîä ÃÏÓ—ÃÖÊ, íî îá-
íàðóæèòü â íèçêîòåìïåðàòóðíîé ôàçå ïðèñóùèå
ñèììåòðèè Ðà3 ñâåðõñòðóêòóðíûå îòðàæåíèÿ íå
óäàëîñü. Áîëåå ðåçóëüòàòèâíûìè îêàçàëèñü íåéòðî-
íîãðàôè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ [11–14] êóáè÷åñêîé
ôàçû ïàðàäåéòåðèÿ, ñîäåðæàùåãî ñâûøå 80 % ìîëå-
êóë ñ J � 1. Áûëè îáíàðóæåíû ñëàáûå ñâåðõñòðóê-
òóðíûå ðåôëåêñû è ïîëó÷åíî õîðîøåå ñîãëàñèå íà-
áëþäàåìûõ è ðàññ÷èòàííûõ ñòðóêòóðíûõ àìïëèòóä
ðàññåÿíèÿ è, ñëåäîâàòåëüíî, ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîä-
òâåðæäåíà Ðà3-ñèììåòðèÿ íèçêîòåìïåðàòóðíîé ôà-
çû âîäîðîäîâ [14]. Èçìåðåíèÿ [13,14] âûïîëíåíû
íà îáðàçöàõ ñ çàìåòíî áîëåå âûñîêîé êîíöåíòðàöèåé
ïàðà-ôðàêöèè J � 1 (x � 90%) è áûëè áîëåå òî÷íû-
ìè, ÷òî ïîçâîëèëî àâòîðàì ïðîâåñòè êîëè÷åñòâåííîå
ñðàâíåíèå èíòåíñèâíîñòåé ñ òåîðåòè÷åñêèìè çíà÷å-
íèÿìè, ðàññ÷èòàííûìè ñ ó÷åòîì êâàíòîâîé ïðèðîäû
âðàùåíèÿ ìîëåêóë. Â ÷àñòíîñòè, áûëè âîññòàíîâëå-
íû ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ àìïëèòóä ðàññåÿ-
íèÿ F( )q äëÿ íåñêîëüêèõ áðýããîâñêèõ îòðàæåíèé
(îáùèì ÷èñëîì 10) è ïðîâåäåíû èõ ñðàâíåíèÿ ñ òåî-

ðåòè÷åñêè ðàññ÷èòàííûìè çíà÷åíèÿìè F( )q , ïðîèí-
òåãðèðîâàííûìè ñ èñïîëüçîâàíèåì âîëíîâûõ ôóíê-
öèé âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ñ J � 1, m � 1 â ëîêàëü-
íîé ñèñòåìå êîîðäèíàò (âäîëü ïðîñòðàíñòâåííîé
äèàãîíàëè êóáà ñòðóêòóðû Ðà3).

Òàêîé ðàñ÷åò ïîêàçàë óäîâëåòâîðèòåëüíîå ñîãëà-
ñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè àìïëèòóäàìè ðàññåÿíèÿ,
÷òî ÿâèëîñü âåñêèì äîêàçàòåëüñòâîì ðåàëèçàöèè
ñòðóêòóðû Ðà3. Ïðè Ò � 0 âñå ìîëåêóëû ñ J � 1 â
Ðà3 îðèåíòèðîâàíû âäîëü ïðîñòðàíñòâåííûõ äèàãî-
íàëåé êóáà, òàê ÷òî èõ îñíîâíîå âðàùàòåëüíîå ñî-
ñòîÿíèå îïèñûâàåòñÿ ôóíêöèåé | ,J m� � �1 0 , ãäå
ïðîåêöèÿ âðàùàòåëüíîãî äâèæåíèÿ m âûáðàíà îòíî-
ñèòåëüíî óïîìÿíóòîé äèàãîíàëè. Ïî îïðåäåëåíèþ,
ïàðàìåòð îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà � ïðè T � 0 äà-
åòñÿ âûðàæåíèåì

� �� � �GS GS| (cos )|P2 , (2)

ãäå |GS� — âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿ-
íèÿ. Ëåãêî ïîêàçàòü [15], ÷òî â ïðåíåáðåæåíèè òîí-
êèìè ýôôåêòàìè (ñì. íèæå) â ðàìêàõ ïðîñòåéøåãî
ïðèáëèæåíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ |GS� ñîâïàäàåò ñ
| ,J m� � �1 0 è, êàê ñëåäñòâèå, ïðè T � 0 èìååì
�0 2 5� / .

Íàëè÷èå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ îá èíòåí-
ñèâíîñòÿõ ðàññåÿíèÿ íà óïîðÿäî÷åííûõ ïîäðåøåò-
êàõ ïîçâîëÿåò ïðÿìûì îáðàçîì âîññòàíîâèòü èç íèõ
çíà÷åíèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà. Âïåðâûå èäåÿ êîð-
ðåêòíîãî âîññòàíîâëåíèÿ õàðàêòåðèñòèê îðèåíòàöè-
îííîãî ïîðÿäêà èç äèôðàêöèîííûõ èíòåíñèâíîñòåé
ïóòåì ðàçëîæåíèÿ àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ ïî ñôå-
ðè÷åñêèì ãàðìîíèêàì ïðèíàäëåæèò, ïî-âèäèìîìó,
Ïðåññó [16] êîíêðåòíî äëÿ ñëó÷àÿ óïîðÿäî÷åííûõ
ôàç âîäîðîäîâ. Êî âðåìåíè âûõîäà óêàçàííîé ñòà-
òüè ïðåöèçèîííûõ èçìåðåíèé èíòåíñèâíîñòåé äè-
ôðàêöèîííûõ ëèíèé åùå ïîëó÷åíî íå áûëî, è èäåÿ
îñòàëàñü áåç ïðèìåíåíèÿ. Â êà÷åñòâå îöåíêè ïðèìå-
íèìîñòè ýòîãî ïîäõîäà ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïðîöåäóðà
áûëà ñ óñïåõîì èñïîëüçîâàíà äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ �
èç ðåíòãåíîñòðóêòóðíûõ äàííûõ â �-ôàçå àçîòà [7].
Ýòîò æå ïîäõîä áûë èñïîëüçîâàí [17] äëÿ ïîëóêî-
ëè÷åñòâåííîé îöåíêè ïàðàìåòðà îðèåíòàöèîííîãî
ïîðÿäêà ðàñòâîðîâ ÑÎ2–Ar èç ýëåêòðîíîãðàôè÷å-
ñêèõ äàííûõ. Ïðèìåíåíèå ýòîãî ìåòîäà äëÿ ñëó÷àÿ
îðèåíòàöèîííîãî óïîðÿäî÷åíèÿ òðåõàòîìíûõ ìîëå-
êóë èìååò ñâîè îñîáåííîñòè [18].

Ìîòèâàöèåé íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâèëèñü ñëåäóþ-
ùèå ñîîáðàæåíèÿ. Âî-ïåðâûõ, ñ ìîìåíòà îïóáëèêî-
âàíèÿ ðàáîò [11,14] çàìåòíî óãëóáèëîñü ïîíèìàíèå
ïðèðîäû êâàíòîâûõ êðèñòàëëîâ, ÷òî ïîçâîëÿåò óá-
ðàòü ðÿä íåòî÷íîñòåé â îïóáëèêîâàííûõ òðàêòîâ-
êàõ. Âî-âòîðûõ, íà áàçå èìåþùèõñÿ ñòðóêòóðíûõ
äàííûõ ïðåäñòàâëÿåòñÿ ðåàëüíîé âîçìîæíîñòü îï-
ðîáîâàòü òåïåðü óæå äëÿ êâàíòîâûõ êðèñòàëëîâ ìå-
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òîä ïðÿìîãî âîññòàíîâëåíèÿ àáñîëþòíûõ âåëè÷èí
ïàðàìåòðà îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà � èç èíòåíñèâ-
íîñòåé äèôðàêöèîííûõ ëèíèé [7,17]. È â-òðåòüèõ,
ôàêòè÷åñêè âïåðâûå ñòàâèòñÿ âîïðîñ î ÷èñëåííîé
îöåíêå ñëåäóþùèõ èç òåîðèè òîíêèõ ýôôåêòîâ âî
âðàùàòåëüíîé äèíàìèêå òâåðäûõ âîäîðîäîâ.

2. Òåîðèÿ

Ñòðóêòóðíàÿ àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ ìî-
æåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â ñëåäóþùåé ôîðìå [19]:

F bi
i

w ii i( ) ( )q qr� � �e e2� , (3)

ãäå bi — àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ ñâÿçàííûì ÿäðîì
àòîìà i (â äàííîì êîíêðåòíîì ñëó÷àå — àòîìà D),
ri íóìåðóåò âåêòîðû ðàññåèâàþùèõ àòîìîâ â ïðåäå-
ëàõ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè; q — ïåðåäàííûé ïðè ðàñ-
ñåÿíèè èìïóëüñ;

w /i i� 8 2 2 2	 
 �u [ ]sin ; (4)


 — óãîë ðàññåÿíèÿ; � — äëèíà âîëíû äå Áðîéëÿ

íåéòðîíîâ; u i
2 — ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå òåïëîâîå ñìå-

ùåíèå àòîìà i â èçîòðîïíîì ïðèáëèæåíèè [19]. Â
íåéòðîíîãðàôèè àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ ñâÿçàííûì
ÿäðîì àòîìà i íå çàâèñèò îò ìåæïëîñêîñòíîãî ðàñ-
ñòîÿíèÿ (óãëà äèôðàêöèè). Çàâèñèìîñòü îò óãëîâ
âõîäèò â âûðàæåíèå äëÿ òåìïåðàòóðíîãî ôàêòîðà
Äåáàÿ—Âàëëåðà (4). Èñõîäÿ èç ýòîãî, ñòðóêòóðíàÿ
àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäå

F b iw

c
c c( ) exp( ) cos ( )( )q q R q mq� � �� �De 2	 
 , (5)

ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî ÷åòûðåì ïîäðå-
øåòêàì c ñòðóêòóðû Pa3; R c íóìåðóåò öåíòðû ìîëå-
êóë; m c — ìãíîâåííîå íàïðàâëåíèå åäèíè÷íîãî
âåêòîðà âäîëü ñîîòâåòñòâóþùåé ìîëåêóëÿðíîé îñè
â ïîäðåøåòêå c; 
 	� 2 d/a, ãäå d � 0 3707, � ÿâëÿåòñÿ
ïîëîâèíîé ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ â ìîëåêóëå
D2, a � 5 0760, � — ïàðàìåòð ðåøåòêè. Çíà÷åíèÿ d è
a âçÿòû èç ðàáîòû [14]. Â ýòîé æå ðàáîòå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå ñòðóêòóðíûå äàííûå ïðèâåäåíû íå â
âèäå èíòåíñèâíîñòåé, à â âèäå çíà÷åíèé ñòðóêòóð-
íûõ àìïëèòóä äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ äèôðàêöèîí-
íûõ ëèíèé áåç ó÷åòà ïîñòîÿííîãî ñîìíîæèòåëÿ bD â
(5). Ýòè ñòðóêòóðíûå àìïëèòóäû è áûëè èñïîëüçî-
âàíû íàìè äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ ïàðàìåòðà îðèåíòà-
öèîííîãî ïîðÿäêà.

Äëÿ êîðîòêèõ ìîëåêóë õîðîøèì ïðèáëèæåíèåì
äëÿ ñòðóêòóðíûõ àìïëèòóä (5) ÿâëÿåòñÿ ñóììà ïåð-
âûõ äâóõ ñëàãàåìûõ [7]:

F b j q j q Gw
c

c

( ) ( ) ( ) ( )( )q qq� �
�

�
�
�

�

�
�
�

� �De 4 50 2
 � 
 , (6)

ãäå j xn ( ) — ñôåðè÷åñêèå ôóíêöèè Áåññåëÿ, Gc( )q
èìååò òîò æå ñìûñë, ÷òî è â [7]. Ñ ïîìîùüþ ìåòî-
äèêè, ïðåäëîæåííîé â [7], áûëà àíàëîãè÷íûì îáðà-
çîì ðàññ÷èòàíà îøèáêà ïðèìåíåíèÿ ïðèáëèæåííîé
ôîðìóëû (6) äëÿ ðåãóëÿðíûõ è ñâåðõñòðóêòóðíûõ
ëèíèé, ïðåäñòàâëåííûõ â [14] äëÿ ïî÷òè ÷èñòîãî
ïàðà-D2. Êàê è ïðåäïîëàãàëîñü, âñëåäñòâèå ìàëîé
äëèíû ìîëåêóëû D2 äàæå äëÿ äàëüíèõ ñâåðõñòðóê-
òóðíûõ ëèíèé îøèáêà íå ïðåâûøàëà 1% äëÿ ñëó÷àÿ
� � 1 ïî ñðàâíåíèþ ñ ðåçóëüòàòàìè òî÷íîãî ðàñ÷åòà
[20] äëÿ æåñòêî îðèåíòèðîâàííûõ ìîëåêóë. Òàêàÿ
òî÷íîñòü îïðåäåëÿåò âûñîêóþ íàäåæíîñòü ïðîöåäó-
ðû âîññòàíîâëåíèÿ âåëè÷èíû � èç ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ çíà÷åíèé àìïëèòóä ðàññåÿíèÿ. Âàæíûì ñâîéñò-
âîì ôîðìóëû (6) ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî äëÿ ðåãóëÿðíûõ
ëèíèé îòëè÷íûì îò íóëÿ îêàçûâàåòñÿ òîëüêî ïåð-
âîå ñëàãàåìîå â (6), à äëÿ ñâåðõñòðóêòóðíûõ îòðà-
æåíèé — òîëüêî âòîðîå. Òàêîå ðàçäåëåíèå äàåò âîç-
ìîæíîñòü îïðåäåëèòü èç ýêñïåðèìåíòà ïîêàçàòåëü
w( )q â ýêñïîíåíòå â (6). Ñ ó÷åòîì ýòîãî ôàêòà
çàïèøåì (6) äëÿ âåëè÷èíû F /b( )q D â âèäå

F /b f fr s( )q D
calc calc� � � . (7)

Ïðîáëåìà ó÷åòà ôàêòîðà Äåáàÿ—Âàëëåðà w( )q çà-
êëþ÷àåòñÿ â ñëåäóþùåì. Âûðàæåíèå äëÿ w( )q â (4)
îáû÷íî ïðåäñòàâëÿþò â âèäå (ñì., íàïðèìåð, [20])

w
H

Mk a T
B

( )q � �

�
�

�

�
� �

�

�
�

�

�
�

6 1
4

2 2 2

2

	 �

�
�

�
, (8)

ãäå � — òåìïåðàòóðà Äåáàÿ; �( )x — èçâåñòíàÿ
ôóíêöèÿ Äåáàÿ—Âàëëåðà; M — ìàññà àòîìà äåé-
òåðèÿ; kB — ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà è H h2 2� �
� �k l2 2 (h, k, l — èíäåêñû îòðàæàþùèõ ïëîñêî-
ñòåé). Âûðàæåíèå (8) ïîëó÷åíî â ïðåäïîëîæåíèè,
÷òî ñàìîñîãëàñîâàííàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ÿìà, â êîòî-
ðîé äâèæåòñÿ ÷àñòèöà, ÿâëÿåòñÿ êâàäðàòè÷íîé. Îä-
íàêî äàæå ñ ó÷åòîì âñåõ âîçìîæíûõ ôàêòîðîâ
â êâàíòîâîì êðèñòàëëå ëþáîãî èçîòîïà âîäîðîäà
ïîòåíöèàëüíàÿ ÿìà âåñüìà äàëåêà îò ãàðìîíè÷å-
ñêîé [21]. Ïîýòîìó èñòèííîå çíà÷åíèå ñðåäíåêâàä-
ðàòè÷íîãî ñìåùåíèÿ ÷àñòèöû ñëåäóåò, åñëè ýòî âîç-
ìîæíî, îïðåäåëÿòü èç ýêñïåðèìåíòà. Ê ñ÷àñòüþ, â
ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå òàêàÿ âîçìîæíîñòü ñóùåñò-
âóåò. Èç (4) è (8), â ÷àñòíîñòè, ñëåäóåò, ÷òî ïîêàçà-
òåëü ýêñïîíåíòû â (5) ïðîïîðöèîíàëåí H2. Ýòî
äàåò âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàòü èçìåðåííûå ßðíåë-
ëîì è ñîàâòîðàìè [14] àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ äëÿ
ðåãóëÿðíûõ ðåôëåêñîâ, êîòîðûå äîëæíû îïèñû-
âàòüñÿ âûðàæåíèåì f j q wr

calc � �0( ) exp [ ( )]
 q , ãäå
w( )q ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå BH2. Íà ðèñ. 1 ïî-
ñòðîåíà çàâèñèìîñòü ln [ ( )]F /j qr

exp
0 
 îò H2, ãäå

Fr
exp ïîëàãàåòñÿ, åñòåñòâåííî, ïðîïîðöèîíàëüíûì

fr
calc. Âèäíî, ÷òî ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü õîðîøî âû-

Ïàðàìåòð îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà â óïîðÿäî÷åííîé ôàçå òâåðäîãî äåéòåðèÿ
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ïîëíÿåòñÿ, â ðåçóëüòàòå ÷åãî äëÿ B ïîëó÷àåì çíà÷å-
íèå 0,0605, ÷òî ïîñëå ñîîòâåòñòâóþùåãî ïåðåñ÷åòà
áëèçêî ê çíà÷åíèþ, îïðåäåëåííîìó â [14] ïî ôîð-
ìóëå ñàìîñîãëàñîâàííîãî ãàðìîíè÷åñêîãî ïðèáëè-
æåíèÿ.

Â îòëè÷èå îò ðàáîòû [7], ãäå ïàðàìåòð îðèåíòàöè-
îííîãî ïîðÿäêà áûë âîññòàíîâëåí ïðÿìî èç èíòåí-
ñèâíîñòåé, â ðàáîòå [14] â íàøåì ðàñïîðÿæåíèè
èìåëèñü ñòðóêòóðíûå àìïëèòóäû, ÷òî áîëåå óäîáíî.
Â ðåçóëüòàòå çíà÷åíèÿ � îïðåäåëÿëè èç ñîîòíî-
øåíèÿ

� �
F f

F f

s r

r s

exp

exp

calc

calc
, (9)

ãäå Fs
åõð è Fr

exp — ïîëó÷åííûå íà îñíîâàíèè äàí-
íûõ ýêñïåðèìåíòà ïî ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ àìïëè-
òóäû ðàññåÿíèÿ äëÿ îòðàæåíèé ñîîòâåòñòâóþùèõ
òèïîâ, à fs

calc è fr
calc îïðåäåëåíû â (7) è ïîëó÷àþòñÿ

â ðåçóëüòàòå ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà.
Ïðîâåäÿ ðàñ÷åò � äëÿ 20-òè èìåâøèõñÿ â íàøåì

ðàñïîðÿæåíèè îòíîøåíèé èíòåíñèâíîñòåé ñâåðõ-
ñòðóêòóðíûõ îòðàæåíèé ê ðåãóëÿðíûì è óñðåäíèâ ïî-
ëó÷åííûå çíà÷åíèÿ �, ìû ïîëó÷èëè � �  0 368 0 006, , ,
èëè � �� �2 5/ ! c !� � 0 032, . Ïîëó÷åííîå çíà÷åíèå
ïðåêðàñíî ñîãëàñóåòñÿ ñ òåîðåòè÷åñêèì çíà÷åíèåì
íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ �0 0 4� , , îäíàêî èìååòñÿ
ñèñòåìàòè÷åñêîå ñìåùåíèå ê ìåíüøèì çíà÷åíèÿì
!� �0 � –8%. Äàííàÿ ðàáîòà, òàêèì îáðàçîì, äå-
ìîíñòðèðóåò óíèâåðñàëüíîñòü, ïðîñòîòó è òî÷íîñòü
ïðåäëîæåííîãî â ðàáîòå [7] ìåòîäà âîññòàíîâëåíèÿ
îðèåíòàöèîííîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà íå òîëüêî äëÿ
êëàññè÷åñêèõ ìîëåêóëÿðíûõ êðèñòàëëîâ èç äâóõ-
àòîìíûõ ìîëåêóë, íî è äëÿ êâàíòîâûõ. Òîò ôàêò,
÷òî çíà÷åíèÿ � áûëè âîññòàíîâëåíû èç íåéòðîíî-
ãðàôè÷åñêèõ äàííûõ, ïîäòâåðæäàåò íåçàâèñèìîñòü

ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòîäèê.
Äëÿ óäîâëåòâîðèòåëüíîãî ïðèìåíåíèÿ ïðåäëîæåííîãî
ìåòîäà íåîáõîäèìî òîëüêî çíàòü ñ äîñòàòî÷íîé òî÷-
íîñòüþ èíòåãðàëüíûå èíòåíñèâíîñòè (èëè ñòðóêòóð-
íûå àìïëèòóäû).

Ïîìèìî ðàñ÷åòà � ïî ðåçóëüòàòàì íåéòðîíîãðà-
ôè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé D2 c ïàðà-êîíöåíòðàöèåé
x � 90% [14], ìû ïîïûòàëèñü âîññòàíîâèòü ïàðàìåòð
îðèåíòàöèîííîãî óïîðÿäî÷åíèÿ ïî ðåçóëüòàòàì ðà-
áîòû [11], ãäå êîíöåíòðàöèÿ p-D2 áûëà ÷óòü âûøå
80%. Îäíàêî íàøè ðàñ÷åòû ñîîòâåòñòâóþùèõ ñòðóê-
òóðíûõ àìïëèòóä ïîêàçàëè (è ýòî ñîâïàäàåò ñ âûâî-
äàìè àíàëèçà ßðíåëëà ñ ñîàâòîðàìè [14]), ÷òî äëÿ
ñâåðõñòðóêòóðíûõ ëèíèé çíà÷åíèÿ ñòðóêòóðíûõ àì-
ïëèòóä â [11] ñèëüíî çàâûøåíû. Â ðàáîòå [14] áûëè
ñäåëàíû îöåíêè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè ïàðà-ìî-
äèôèêàöèè çà âðåìÿ ýêñïåðèìåíòà. Èç ïðèâåäåííûõ
äàííûõ ñëåäóåò, ÷òî äàæå äëÿ ñàìîé âûñîêîé êîí-
öåíòðàöèè p-D2 x � 96% åå èçìåíåíèå íå ïðåâûøà-
ëî 2% çà âðåìÿ ýêñïåðèìåíòà. Äëÿ îáðàçöîâ ñ áîëåå
íèçêîé êîíöåíòðàöèåé ýòè èçìåíåíèÿ áûëè ñîîòâåò-
ñòâåííî ïðîïîðöèîíàëüíî ìåíüøèìè.

3. Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ

Òàêèì îáðàçîì, ìû ïîëó÷èëè àáñîëþòíûå çíà÷å-
íèÿ � â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ òåîðåòè÷åñêèì çíà÷åíè-
åì ïðèáëèæåíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ 0,4, íî ñèñòå-
ìàòè÷åñêè íèæå åãî íà !�� 0,032. Ðàññìîòðèì è
îöåíèì òðè íàèáîëåå âåñêèå ïðè÷èíû ýòîãî óìåíü-
øåíèÿ.

Òåïëîâûå ëèáðîíû. Íàèáîëåå î÷åâèäíîé ïðè÷è-
íîé ïðåäñòàâëÿåòñÿ âëèÿíèå òåïëîâûõ ëèáðàöèé,
âîçáóæäåíèå êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ ðàçóïîðÿäî÷èâàþ-
ùèì ôàêòîðîì. Îöåíêó ýòîãî ýôôåêòà ìîæíî ñäå-
ëàòü â ðàìêàõ ïðîñòåéøåãî îäíî÷àñòè÷íîãî ïðèáëè-
æåíèÿ, â êîòîðîì âîëíîâûå ôóíêöèè ëîêàëüíûõ âîç-
áóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñóòü | ( ) | ,Ex  � � � �  �1 1 1J m .
Ñ÷èòàåì, ÷òî çàñåëåííîñòü ýòèõ ñîñòîÿíèé ïðîïîð-
öèîíàëüíà p E kT� �e / , ãäå Å — ñðåäíåâçâåøåííàÿ
ýíåðãèÿ ëèáðîííûõ âîçáóæäåíèé îòíîñèòåëüíî îñ-
íîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîå ñðåäíåå
ïî âîçáóæäåííîìó ñîñòîÿíèþ

� �m m P m /� � � �Ex cos Ex( )| ( )| ( )2 1 5

íå çàâèñèò îò çíàêà m. Çíà÷åíèå � êàê òåðìîäèíàìè-
÷åñêîå ñðåäíåå èìååò âèä ( )�0 2 5� /

�

�

�
�

�

�

�

m
m

E /kT

E /kT

m

m

m

e

e
, (10)

ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîèçâîäèòñÿ ïî òðåì çíà÷åíèÿì
ïðîåêöèè âðàùàòåëüíîãî ìîìåíòà â ñîñòîÿíèè J � 1.

166 Ôèçèêà íèçêèõ òåìïåðàòóð, 2004, ò. 30, ¹ 2

Â.Â. Äàí÷óê, Í.Í. Ãàëüöîâ, Ì.À. Ñòðæåìå÷íûé, À.È. Ïðîõâàòèëîâ

2 4 6 8 10 12
–0,8

–0,6

–0,4

–0,2

H = h
2

+ k
2

+ l
22

ln
[F

/
j

(
q

)]
�

e
xp

r
0
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Â èòîãå èìååì (ïîðÿäêîâûé èíäåêñ 1 îçíà÷àåò îò-
êëîíåíèå çà ñ÷åò òåïëîâûõ ëèáðîíîâ)

� �� � �
�

�
2 5

2 5 1
1 21/

/ p

p
!

( )
, (11)

÷òî äàåò !�1 2 5 1 2� �/ p p[ / ( )], èëè !� �1 0/ �
� �p/ p( )1 2 . Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå òåìïåðàòóðó
íåéòðîíîãðàôè÷åñêîãî ýêñïåðèìåíòà [14] T = 1,5 Ê
è îïðåäåëåííîå ýêñïåðèìåíòàëüíî [22] òåðìîäèíà-
ìè÷åñêè ñðåäíåâçâåøåííîå çíà÷åíèå E � 19 2, Ê, ïî-
ëó÷àåì îöåíêó !� �1 0

42 3 10/ � � �, . Òàêèì îáðàçîì,
âëèÿíèå ëèáðîíîâ îêàçûâàåòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëûì.

Âðàùàòåëüíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ. Êàæäàÿ ìîëåêóëà â
ñòðóêòóðå Ðà3 íàõîäèòñÿ â ìîëåêóëÿðíîì ïîëå, êî-
òîðîå â ñîáñòâåííîé ñèñòåìå îòñ÷åòà ýòîé ìîëåêóëû
èìååò âèä [15,23]

V V Cc� 20( )w , (12)

w — âåêòîð îðèåíòàöèè ìîëåêóëû;

Vc � �( )5 3 19", (13)

ãäå îïðåäåëåííàÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî [1] êîíñòàíòà
êâàäðóïîëü-êâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ " äëÿ
äåéòåðèÿ ñîñòàâëÿåò âåëè÷èíó 1,026 Ê. Ïîëå (12)
ïîëÿðèçóåò ñîáñòâåííîå îñíîâíîå ñîñòîÿíèå |10� ìî-
ëåêóëû, ïîäìåøèâàÿ áîëåå âûñîêèå âðàùàòåëüíûå
ñîñòîÿíèÿ è â ïåðâóþ î÷åðåäü ñîñòîÿíèå ñ J � 3.
Ïðèìåíÿÿ ñòàíäàðòíóþ òåîðèþ âîçìóùåíèÿ, ëåãêî
ïîêàçàòü, ÷òî â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè îäíî÷àñòè÷íàÿ
âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ # èìååò âèä

# � � � �| |10
3 3

50 7
30

V

B
c , (14)

ãäå B � 42 97, Ê — âðàùàòåëüíàÿ ïîñòîÿííàÿ ìîëå-
êóëû äåéòåðèÿ (ïîïðàâêîé ê íîðìèðîâêå ïðåíåáðå-
ãàåì, ïîñêîëüêó îíà èìååò âòîðîé ïîðÿäîê ìàëîñòè
ïî ïàðàìåòðó ðàçëîæåíèÿ V / Bc ( )10 � 0,076). Èñ-
õîäÿ èç (14), ìîæíî îöåíèòü ïîïðàâêó !� �2 0/ ,
îáóñëîâëåííóþ âðàùàòåëüíîé ïîëÿðèçàöèåé îñíîâ-
íîãî âðàùàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ:

!� �2 0
27
350

/
V

B
c� , (15)

îòêóäà ñëåäóåò !� �2 0/ � –5,8%. Èíòåðåñíî îòìå-
òèòü, ÷òî ïðè ìàëûõ îòðèöàòåëüíûõ Vc ìîëåêóëÿð-
íîå ïîëå îêàçûâàåò ðàçóïîðÿäî÷èâàþùåå äåéñòâèå
äëÿ àíòèñèììåòðè÷íîãî ñîñòîÿíèÿ J � 1. Ïðè áîëü-
øèõ îòíîøåíèÿõ V /Bc óïîðÿäî÷åíèå, åñòåñòâåííî,
óñèëèâàåòñÿ. Òàêàÿ æå ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòî è äëÿ
ðîòàòîðà â ïîëå êóáè÷åñêîé ñèììåòðèè [24].

Âðàùàòåëüíûå àíãàðìîíèçìû. Õîðîøî èçâåñòíî
[23,25], ÷òî âðàùàòåëüíàÿ äèíàìèêà ñîñòîÿíèé J � 1,
âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîñðåäñòâîì êâàäðóïîëü-êâàä-
ðóïîëüíûõ ñèë, îòëè÷àåòñÿ (îñîáåííî â îðèåíòàöèîí-

íî óïîðÿäî÷åííîé ôàçå) áîëüøèìè àíãàðìîíèçìàìè.
Âëèÿíèå ýòîãî ôàêòîðà íà ïàðàìåòð îðèåíòàöèîííî-
ãî ïîðÿäêà �ïðèâîäèò ê åãî óìåíüøåíèþ íà âåëè÷è-
íó !� �3 0/ � –2,5 % [23]. Ïðè áîëåå ïîñëåäîâà-
òåëüíîì ðàññìîòðåíèè ýòîé ïðîáëåìû ïîëó÷åíî
çíà÷åíèå �3 0, % [26].

Òàêèì îáðàçîì, ñîâìåñòíûé ó÷åò óêàçàííûõ òðåõ
ôàêòîðîâ ïðèâîäèò ê òåîðåòè÷åñêîìó çíà÷åíèþ
!� �calc/ 0 � –8,8%, ÷òî îêàçûâàåòñÿ î÷åíü áëèçêèì
ê ïîëó÷åííîìó íàìè (õîòÿ è ñ áîëüøîé ñóììàðíîé
ïîãðåøíîñòüþ) ýêñïåðèìåíòàëüíîìó çíà÷åíèþ –8,0%.
Ìû ìîæåì óêàçàòü (ñì. âûøå) òîëüêî ñòàòèñòè÷å-
ñêóþ îøèáêó îïðåäåëåíèÿ, ïðè÷åì ñîáñòâåííàÿ
îøèáêà ìåòîäà è îøèáêà âîññòàíîâëåíèÿ êîíñòàíòû
â ôàêòîðå Äåáàÿ—Âàëëåðà íåçíà÷èòåëüíû. Ê ñîæà-
ëåíèþ, ßðíåëë è äð. [14] íå ïðèâîäÿò îøèáêó îïðå-
äåëåíèÿ àìïëèòóä ðàññåÿíèÿ, íî, åñëè ñóäèòü ïî
îïóáëèêîâàííûì íåéòðîíîãðàììàì (ñì. ðèñ. 5 èç
[14]), îøèáêà íå ìîæåò áûòü ìàëîé.

4. Âûâîäû

1. Ìåòîä âîññòàíîâëåíèÿ àáñîëþòíûõ çíà÷åíèé
ïàðàìåòðà îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà â óïîðÿäî÷åí-
íûõ ôàçàõ ìîëåêóëÿðíûõ êðèñòàëëîâ, ñîñòîÿùèõ
èç äâóõàòîìíûõ ÷àñòèö, èç äèôðàêöèîííûõ (â äàí-
íîì ñëó÷àå íåéòðîíîãðàôè÷åñêèõ) äàííûõ îêàçàëñÿ
ýôôåêòèâíûì è äëÿ êâàíòîâîãî êðèñòàëëà äåéòå-
ðèÿ.

2. Çíà÷åíèå îðèåíòàöèîííîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà
� � 0 368, , ïîëó÷åííîå èç íåéòðîíîãðàôè÷åñêèõ äàí-
íûõ ßðíåëëà ñ ñîàâòîðàìè [14], áëèçêî ê �0 0 4� , ,
÷òî ñîîòâåòñòâóåò òåîðåòè÷åñêîìó çíà÷åíèþ ïðè
T � 0 äëÿ ïðèáëèæåíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ. Îòíî-
ñèòåëüíîå îòêëîíåíèå îò �0 ñîñòàâëÿåò –8%.

3. Ïðîâåäåí òåîðåòè÷åñêèé àíàëèç ïðè÷èí, êîòî-
ðûå ìîãóò ïðèâîäèòü ê ïåðåíîðìèðîâêå �. Ïîêàçà-
íî, ÷òî íàèáîëåå ñèëüíîå âëèÿíèå îêàçûâàþò äâà
ôàêòîðà: âðàùàòåëüíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ îñíîâíîãî âðà-
ùàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ è âðàùàòåëüíûå àíãàðìîíèç-
ìû. Ñóììàðíàÿ ïåðåíîðìèðîâêà çà ñ÷åò ýòèõ äâóõ
ôàêòîðîâ ñîñòàâëÿåò �8 8, %, ÷òî íà óäèâëåíèå áëèç-
êî ê çíà÷åíèþ, ïîëó÷åííîìó íàìè ïðè âîññòàíîâëå-
íèè � èç äàííûõ ïî äèôðàêöèè íåéòðîíîâ. Òåïëî-
âûå ëèáðîíû îêàçûâàþò ïðåíåáðåæèìî ìàëîå (ïî
êðàéíåé ìåðå äëÿ òåìïåðàòóðû íåéòðîííîãî ýêñïå-
ðèìåíòà 1,8 Ê) âëèÿíèå íà âåëè÷èíó �. Ïîñêîëüêó
ïåðâûå äâà ôàêòîðà ñëàáî çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû,
âåëè÷èíà �, ïðèâåäåííàÿ ê çíà÷åíèþ ïðè T � 0,
äîëæíà ñëàáî çàâèñåòü îò òåìïåðàòóðû, ÷òî ñëåäóåò
èç ðàçëè÷íûõ ýêñïåðèìåíòîâ [4,5].

Àâòîðû âûðàæàþò èñêðåííþþ áëàãîäàðíîñòü ðå-
öåíçåíòó, êîíñòðóêòèâíûå çàìå÷àíèÿ êîòîðîãî ïî-
ìîãëè çíà÷èòåëüíî óëó÷øèòü ñòàòüþ. Íàñòîÿùàÿ ðà-

Ïàðàìåòð îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà â óïîðÿäî÷åííîé ôàçå òâåðäîãî äåéòåðèÿ
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Orientational order parameter in the ordered
phase of solid deuterium from neutron diffraction

data

V.V. Danchuk, N.N. Galtsov, M.A. Strzhemechny,
and A.I. Prokhvatilov

The method of direct reconstruction of the
orientational order parameter � from integrated
diffraction intensities is applied to the case of
the orientationally ordered phase of the quantum
para-D2 crystal. To this end, the elastic neutron
scattering results by Yarnell, Mills, and Schuch
were used. The reconstructed quantity � = 0.368
is close to but systematically somewhat below
the value 0.4, which corresponds to the theoreti-
cal value obtained for T = 0 within the molecu-
lar field approximation. The deviation of the
real � from the molecular-field value was esti-
mated with account of the following three factors
which can affect the absolute � value: thermally
activated librons, rotational anharmonicites, and
rotational polarization. The total calculated re-
normalization of � (–8.8%) is very close to that
(–8.0%) reconstructed from the neutron scatter-
ing experiments.
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