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Èññëåäîâàíî âëèÿíèå íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë ñ ïåðâûìè è âòîðûìè ñîñå-
äÿìè â êðèñòàëëàõ êóáè÷åñêîé ñèììåòðèè íà äèñïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ. Äëÿ íåêîòîðûõ íà-
ïðàâëåíèé ïðîñòîãî è îáúåìíîöåíòðèðîâàííîãî êóáè÷åñêèõ êðèñòàëëîâ ïðè ó÷åòå âçàèìîäåéñò-
âèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ÷àñòîòà êîëåáàíèé çàâèñèò òîëüêî îò âåëè÷èíû èõ íåöåíòðàëüíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ. Îòíîñèòåëüíî ìàëîå íåöåíòðàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ñóùåñòâåííî âëèÿåò íà
äèíàìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ãðàíåöåíòðèðîâàííîãî êóáè÷åñêîãî êðèñòàëëà. Ñäåëàíû êîëè÷å-
ñòâåííûå îöåíêè äëÿ êðèîêðèñòàëëîâ ñ îáúåìíî- è ãðàíåöåíòðèðîâàííîé ðåøåòêàìè.

Äîñë³äæåíî âïëèâ íåöåíòðàëüíî¿ âçàºìîä³¿ ìîëåêóë ç ïåðøèìè òà äðóãèìè ñóñ³äàìè â êðè-
ñòàëàõ êóá³÷íî¿ ñèìåòð³¿ íà äèñïåðñí³ ñï³ââ³äíîøåííÿ. Äëÿ äåÿêèõ íàïðÿìê³â ïðîñòîãî òà
îá’ºìíîöåíòðîâàíîãî êóá³÷íèõ êðèñòàë³â ïðè óðàõóâàíí³ âçàºìîä³¿ íàéáëèæ÷èõ ñóñ³ä³â ÷àñòîòà
êîëèâàíü çàëåæèòü ò³ëüêè â³ä âåëè÷èíè íåöåíòðàëüíî¿ âçàºìîä³¿. Â³äíîñíî ìàëà íåöåíòðàëüíà
âçàºìîä³ÿ ñóòòºâî âïëèâàº íà äèíàì³÷í³ õàðàêòåðèñòèêè ãðàíåöåíòðîâàíîãî êóá³÷íîãî êðèñòà-
ëó. Çðîáëåío ê³ëüê³ñí³ îö³íêè äëÿ êð³îêðèñòàë³â ç îá’ºìíî- ³ ãðàíåöåíòðîâàíîþ ãðàòêàìè.

PACS: 63.20.–e, 63.20.Dj

Ââåäåíèå

Ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ ñî âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé
ñôåðîé ïîçâîëÿåò ñ äîñòàòî÷íîé ñòåïåíüþ òî÷íîñòè
îöåíèòü ìíîãèå ñâîéñòâà âåùåñòâ ñ êîðîòêîäåéñò-
âóþùèì âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó èõ ÷àñòèöàìè. Ê
òàêèì âåùåñòâàì îòíîñèòñÿ áîëüøèíñòâî ïðîñòûõ
ìîëåêóëÿðíûõ êðèñòàëëîâ. Ìíîãèå èç ýòèõ êðè-
ñòàëëîâ èìåþò êóáè÷åñêóþ ñèììåòðèþ, ýòî, â ÷àñò-
íîñòè, õàðàêòåðíî äëÿ ðàçëè÷íûõ ôàç êðèîêðèñ-
òàëëîâ.

Äèñïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ êðèñòàëëîâ êó-
áè÷åñêîé ñèììåòðèè ñ ó÷åòîì öåíòðàëüíîãî âçàèìî-
äåéñòâèÿ ÷àñòèö ñ ïåðâûìè è âòîðûìè ñîñåäÿìè
â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå óñòàíîâëåíû â [1,2].
Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ó÷åò öåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñò-
âèÿ ñî âòîðûìè ñîñåäÿìè îïðåäåëÿåò ðÿä ïðèíöèïè-
àëüíûõ îñîáåííîñòåé äèñïåðñèîííûõ ñîîòíîøåíèé
â ïðîñòîé (ÏÊ) è îáúåìíîöåíòðèðîâàííîé (ÎÖÊ)

êóáè÷åñêèõ ðåøåòêàõ. Òàê, äëÿ ðÿäà íàïðàâëåíèé
÷àñòîòà ïîïåðå÷íûõ êîëåáàíèé çàâèñèò òîëüêî îò
âåëè÷èíû âçàèìîäåéñòâèÿ ñî âòîðûìè ñîñåäÿìè.
Êðîìå òîãî, â ÏÊ è ÎÖÊ ðåøåòêàõ äëÿ íåêîòîðûõ
íàïðàâëåíèé ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî ñ áëèæàé-
øèìè ñîñåäÿìè ïðèâîäèò ê ñîâïàäåíèþ ïðîäîëüíûõ
è ïîïåðå÷íûõ êîëåáàòåëüíûõ âåòâåé, ÷òî íèêîãäà íå
íàáëþäàëîñü â ýêñïåðèìåíòå. Ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ
ñî âòîðûìè ñîñåäÿìè óñòðàíÿåò òàêîå ñîâïàäåíèå.
Äëÿ ìíîãèõ, äàæå ïðîñòåéøèõ, ìîëåêóëÿðíûõ êðè-
ñòàëëîâ âåñüìà ñóùåñòâåííî âëèÿíèå íåöåíòðàëüíî-
ãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà ïîâåäåíèå ìíîãèõ ðåøåòî÷-
íûõ õàðàêòåðèñòèê [3].

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû — èçó÷åíèå âëèÿíèÿ íå-
öåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö ñ ïåðâûìè è
âòîðûìè ñîñåäÿìè â ðåøåòêå íà äèíàìè÷åñêèå ñâîé-
ñòâà êðèñòàëëîâ êóáè÷åñêîé ñèììåòðèè.

© Å. Â. Ìàíæåëèé, 2003



Ïðîñòàÿ êóáè÷åñêàÿ ðåøåòêà

Ðàññìîòðèì ïðîñòóþ êóáè÷åñêóþ ðåøåòêó. Èç-
âåñòíî, ÷òî ÏÊ ðåøåòêà ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê õàðàê-
òåðíà äëÿ ìíîãèõ âåùåñòâ. Ñðåäè íèõ — TlBr, TlI,
NH4Cl, CuPd è îäíà èç ôàç Ñ60. Ìàòðèöû ñèëîâûõ
ïîñòîÿííûõ âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïåðâûìè è âòîðûìè
ñîñåäÿìè ÏÊ ðåøåòêè [4] èìåþò âèä
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Çäåñü a — ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè, a(1,0,0) — ðàäèóñ-
âåêòîð îäíîãî èç áëèæàéøèõ ñîñåäåé, a (1,1,0) —
ðàäèóñ-âåêòîð îäíîãî èç âòîðûõ ñîñåäåé. Îñòàëü-
íûå ñèëîâûå ìàòðèöû ïîëó÷àþòñÿ èç óêàçàííûõ
âûøå ïðåîáðàçîâàíèåì ãðóïïû Oh [4]. Â ñëó÷àå
öåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ � � 0, � � � �, 
� � 0 [4].

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå íåöåíòðàëüíûì ñ÷èòàåì
âçàèìîäåéñòâèå, ñèëîâûå êîíñòàíòû êîòîðîãî îòëè-
÷àþòñÿ îò ñèëîâûõ êîíñòàíò ïðè öåíòðàëüíîì âçàè-
ìîäåéñòâèè. Äëÿ ïðèìåðà ïðèâåäåì âûðàæåíèÿ äëÿ
ñèëîâûõ êîíñòàíò ÏÊ ðåøåòêè, åñëè âçàèìîäåéñò-
âèå ìåæäó àòîìàìè îïèñûâàåòñÿ ïàðíûì èçîòðîï-
íûì ïîòåíöèàëîì f f( , ) (| | )r r r r� � � � . Òîãäà
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ãäå xi , xk — êîìïîíåíòû ðàäèóña-âåêòîðà àòîìà â
ðàâíîâåñèè, l — ðàññòîÿíèå ìåæäó ñîñåäÿìè. Â ñëó-
÷àå öåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ f l� �( ) 0.

Äëÿ èëëþñòðàöèè âëèÿíèÿ íåöåíòðàëüíîãî âçàè-
ìîäåéñòâèÿ íà äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ÏÊ ðåøåòêè
ïðèâåäåì è ïðîàíàëèçèðóåì äèñïåðñèîííûå ñîîòíî-
øåíèÿ äëÿ âûñîêîñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé ÏÊ
êðèñòàëëà.

1. Âäîëü íàïðàâëåíèÿ k � k( , , )10 0 äèñïåðñèîííûå
ñîîòíîøåíèÿ îïèñûâàþòñÿ âûðàæåíèÿìè
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Çäåñü � — öèêëè÷åñêàÿ ÷àñòîòà êîëåáàíèé, k —
âîëíîâîé âåêòîð, m — ìàññà àòîìà. Èíäåêñ l ñîîò-
âåòñòâóåò ïðîäîëüíûì êîëåáàíèÿì, à t — ïîïåðå÷-
íûì. Èç ïðèâåäåííûõ âûðàæåíèé âèäíî, ÷òî â ñëó-
÷àå âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî ñ ïåðâûìè ñîñåäÿìè
ó÷åò íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìà-
ìè îáÿçàòåëåí, â ïðîòèâíîì ñëó÷àå �t � 0 è ðåøåòêà

íåóñòîé÷èâà. Î÷åâèäíî, ÷òî â ñëó÷àå ñëàáîãî íåöåí-
òðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïåðâûìè ñîñåäÿìè
óñòîé÷èâîñòü ÏÊ ðåøåòêè îáåñïå÷èâàåò âçàèìîäåé-
ñòâèå ñ áîëåå äàëåêèìè ñîñåäÿìè.

2. Â íàïðàâëåíèè k � k( , , )110 çàêîí äèñïåðñèè
èìååò âèä
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Àíàëîãè÷íî íàïðàâëåíèþ k � k( , , )10 0 îäíà èç ÷àñòîò
ïîïåðå÷íûõ êîëåáàíèé íå çàâèñèò îò âåëè÷èíû öåí-
òðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïåðâûìè ñîñåäÿìè.
Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî îòëè÷èå ïðîäîëüíîé è ïîïå-
ðå÷íûõ âåòâåé êîëåáàíèé âîçíèêàåò ëèøü ïðè ó÷åòå
âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ñîñåäÿìè áîëåå äàëåêèìè, ÷åì
ïåðâûå.

3. Äëÿ íàïðàâëåíèÿ k � k( , , )111 äèñïåðñèîííûå
êðèâûå îïèñûâàþòñÿ âûðàæåíèÿìè
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(5)

Âèäíî, ÷òî äëÿ òîãî, ÷òîáû âñå òðè âåòâè íå ñîâïà-
äàëè, íåîáõîäèìî ó÷åñòü âçàèìîäåéñòâèå ñî âòîðû-
ìè ñîñåäÿìè. Âòîðûõ æå ñîñåäåé â ÏÊ ðåøåòêå
âäâîå áîëüøå, ÷åì ïåðâûõ, è ðàññòîÿíèå äî âòîðûõ
ñîñåäåé áîëüøå ðàññòîÿíèÿ äî ïåðâûõ â 2 ðàç.

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå äèñïåðñèîí-
íûõ ñîîòíîøåíèé äîñòàòî÷íî ñëîæíîå. Îäíàêî çà
ïîñëåäíèå ãîäû ïîÿâëÿþòñÿ íîâûå ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå äàííûå îá óïðóãèõ ìîäóëÿõ êóáè÷åñêèõ êðè-
ñòàëëîâ (ñì., íàïðèìåð, [5,6]), êîòîðûå ïîçâîëÿþò
ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ è î íåöåíòðàëüíîì âçàèìî-
äåéñòâèè ìåæäó àòîìàìè èëè ìîëåêóëàìè.

Ïðèâåäåì âûðàæåíèÿ äëÿ óïðóãèõ ìîäóëåé ÷åðåç
ñèëîâûå êîíñòàíòû:
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Ñ÷èòàÿ çàâåäîìî ìàëîå íåöåíòðàëüíîå âçàèìîäåéñò-
âèå ñî âòîðûìè ñîñåäÿìè ðàâíûì íóëþ (� � 0,
� � � �), èç ñèñòåìû óðàâíåíèé (6) ïî ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì äàííûì îá óïðóãèõ ìîäóëÿõ ìîæíî îïðå-
äåëèòü âåëè÷èíû òðåõ ñèëîâûõ êîíñòàíò 
 � �, , �.
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Òàêèì îáðàçîì, íåöåíòðàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå
áëèæàéøèõ ñîñåäåé îïðåäåëÿåò óñòîé÷èâîñòü ÏÊ
êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Äëÿ íåêîòîðûõ êðèñòàë-
ëîãðàôè÷åñêèõ íàïðàâëåíèé èìåííî ýòîò âèä âçàè-
ìîäåéñòâèÿ îáóñëîâëèâàåò îòëè÷èå îò íóëÿ äèñ-
ïåðñèîííîé êðèâîé, ñîîòâåòñòâóþùåé îäíîé èç
ïîïåðå÷íûõ àêóñòè÷åñêèõ ìîä. Åñëè íåöåíòðàëüíîå
âçàèìîäåéñòâèå áëèæàéøèõ ñîñåäåé ìàëî, òî äëÿ
îáåñïå÷åíèÿ óñòîé÷èâîñòè ÏÊ ðåøåòêè íåîáõîäèìî
ó÷èòûâàòü âçàèìîäåéñòâèå ñ áîëåå äàëåêèìè ñîñåäÿ-
ìè. Êðîìå òîãî, ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ ñî âòîðûìè ñî-
ñåäÿìè óñòðàíÿåò ñîâïàäåíèå ïðîäîëüíîé âåòâè êî-
ëåáàíèé ñ ïîïåðå÷íûìè.

Îáúåìíîöåíòðèðîâàííàÿ êóáè÷åñêàÿ ðåøåòêà

Îáúåìíîöåíòðèðîâàííàÿ êóáè÷åñêàÿ ðåøåòêà õà-
ðàêòåðíà äëÿ áîëüøîãî ÷èñëà êðèñòàëëîâ, íàïðè-
ìåð, 3He, 4He, SF6 , Fe, Nb, V, Na, Cr. Ìàòðèöû ñè-
ëîâûõ ïîñòîÿííûõ âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïåðâûìè è
âòîðûìè ñîñåäÿìè äëÿ ÎÖÊ ðåøåòêè èìåþò âèä [4]
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Àíàëîãè÷íî (1), a
2 111( , , ) — ðàäèóñ-âåêòîð îäíîãî

èç áëèæàéøèõ ñîñåäåé, a( , , )10 0 — ðàäèóñ-âåêòîð îä-
íîãî èç âòîðûõ ñîñåäåé. Îñòàëüíûå ñèëîâûå ìàòðè-
öû ïîëó÷àþòñÿ èç óêàçàííûõ âûøå ïðåîáðàçîâàíè-
åì ãðóïïû Oh [4], è â ñëó÷àå öåíòðàëüíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ � � 0, �� � ��
  [4].

Ïðîàíàëèçèðóåì âëèÿíèå íåöåíòðàëüíîãî âçàè-
ìîäåéñòâèÿ íà äèñïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ è óïðó-
ãèå ìîäóëè ÎÖÊ ðåøåòêè.

1. Äëÿ íàïðàâëåíèÿ k � k( , , )10 0 äèñïåðñèîííûå
ñîîòíîøåíèÿ èìåþò âèä

m
ak

akl� 
 
2 8 1
2

2 1� �� �
�

�
�

�

�
	 � �cos ( cos ) ,

m
ak

akt� 
 �2 8 1
2

2 1� �� � � �( cos ) ( cos ) .
(8)

Âèäíî, ÷òî íåöåíòðàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ñ ïåðâû-
ìè ñîñåäÿìè âëèÿåò òîëüêî íà ôîðìó äèñïåðñèîí-
íûõ êðèâûõ. Ðàçëè÷èå æå ìåæäó ÷àñòîòàìè ïðî-
äîëüíûõ è ïîïåðå÷íûõ êîëåáàíèé çàâèñèò îò
ðàçíîñòè ìåæäó ñèëîâûìè êîíñòàíòàìè öåíòðàëü-
íîãî è íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñî âòîðûìè
ñîñåäÿìè.

2. Âäîëü íàïðàâëåíèÿ k � k( , , )110 äèñïåðñèîííûå
êðèâûå îïèñûâàþòñÿ âûðàæåíèÿìè

m ak ak
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( cos ) ( cos ) ,

m ak ak
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2 4 1 4 1� �� � � �( cos ) ( cos ).

(9)

Âèäíî, ÷òî �t1 çàâèñèò îò âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïåðâû-
ìè ñîñåäÿìè òîëüêî â òîì ñëó÷àå, êîãäà ýòî âçàèìî-
äåéñòâèå íåöåíòðàëüíîå, è â ñëó÷àå ñëàáîãî íåöåí-
òðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïåðâûìè ñîñåäÿìè
óñòîé÷èâîñòü ðåøåòêè îïðåäåëÿåòñÿ âçàèìîäåéñòâè-
åì ñ áîëåå äàëåêèìè ñîñåäÿìè.

3. Äëÿ íàïðàâëåíèÿ k � k( , , )111 íåöåíòðàëüíîå
âçàèìîäåéñòâèå ñ ïåðâûìè ñîñåäÿìè è âçàèìîäåéñò-
âèå ñ áîëåå äàëåêèìè ñîñåäÿìè âëèÿþò òîëüêî íà
ôîðìó äèñïåðñèîííûõ êðèâûõ. Äèñïåðñèîííûå ñî-
îòíîøåíèÿ äëÿ ýòîãî íàïðàâëåíèÿ èìåþò âèä
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Âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå óïðóãèå ìîäóëè ñ ñèëî-
âûìè êîíñòàíòàìè, èìåþò âèä

c
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(11)

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà âëèÿíèÿ íåöåíòðàëüíîãî âçàè-
ìîäåéñòâèÿ íà äèñïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ ÎÖÊ
êðèñòàëëîâ ïðèâåäåì äèñïåðñèîííûå êðèâûå, ñèëî-
âûå êîíñòàíòû äëÿ êîòîðûõ ïîëó÷åíû èç óïðóãèõ
ìîäóëåé øåñòèôòîðèñòîé ñåðû ïðè òåìïåðàòóðàõ
100 è 221 Ê [7] áåç ó÷åòà îðèåíòàöèîííî-òðàíñëÿöè-
îííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ðèñ. 1). Óïðóãèå ìîäóëè
øåñòèôòîðèñòîé ñåðû ïðè òåìïåðàòóðå 100 Ê ïîëó-
÷åíû ëèíåéíîé ýêñòðàïîëÿöèåé. Äëÿ ñðàâíåíèÿ íà
ðèñ. 1 ïðèâåäåíû êðèâûå, ñîîòâåòñòâóþùèå ïàðíî-
ìó èçîòðîïíîìó ïîòåíöèàëó ìåæàòîìíîãî âçàèìî-
äåéñòâèÿ, äëÿ êîòîðûõ �� � �� ��  cB . Äëÿ ñëó÷àÿ
ïàðíîãî èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà

1
3

3
2

�� �f a cB( ) ,
4

3
2

3 3

f a

a
nB

�
�

( )
. (12)

Âèäíî, ÷òî êîëè÷åñòâåííîå âëèÿíèå íåöåíòðàëüíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ íà äèñïåðñèîííûå êðèâûå ìîæåò
áûòü âåñüìà ñóùåñòâåííûì.
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Ñëåäîâàòåëüíî, âëèÿíèå íåöåíòðàëüíîãî âçàèìî-
äåéñòâèÿ ñ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè è âçàèìîäåéñòâèÿ
ñî âòîðûìè ñîñåäÿìè íà äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà
ÎÖÊ ðåøåòêè àíàëîãè÷íî âëèÿíèþ ýòèõ âçàèìîäåé-
ñòâèé íà äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ÏÊ ðåøåòêè.

Ãðàíåöåíòðèðîâàííàÿ êóáè÷åñêàÿ ðåøåòêà

Ãðàíåöåíòðèðîâàííóþ êóáè÷åñêóþ ðåøåòêó èìå-
þò îòâåðäåâøèå èíåðòíûå ãàçû, îäíà èç ôàç N2 ,CO,

CO2 , N2O, CH4 , NH3, C60, à òàêæå Ag, Ni, Cu.
Åñëè â ñëó÷àÿõ ÏÊ è ÎÖÊ ðåøåòîê ó÷åò íåöåí-
òðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè
ïðèâîäèò ê êà÷åñòâåííûì èçìåíåíèÿì òåîðåòè÷å-
ñêèõ äèñïåðñèîííûõ êðèâûõ, òî äëÿ ÃÖÊ ðåøåòîê
òàêîé ó÷åò ïðèâîäèò ëèøü ê êîëè÷åñòâåííûì èçìå-
íåíèÿì â äèñïåðñèîííûõ ñîîòíîøåíèÿõ. Ïîñëåä-
íèå, âïðî÷åì, ìîãóò áûòü âåñüìà ñóùåñòâåííûìè. Î
âåëè÷èíå íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñâèäå-
òåëüñòâóþò, â ÷àñòíîñòè, ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí-
íûå îá îòêëîíåíèè îò ñîîòíîøåíèÿ Êîøè
� � � �( )c c /c12 44 12 (ñì. òàáë. 1).

Òàáëèöà 1

Îòêëîíåíèÿ îò ñîîòíîøåíèÿ Êîøè äëÿ êðèîêðèñòàëëîâ

Âåùåñòâî T, Ê �

Ar

10 –0,06 [10,14]

82 –0,18 [10,14]

82,3 –0,28 [10,15]

Kr

10 –0,06 [10,16]

114 –0,23 [10,17]

115 –0,27 [10,18]

Xe

10 –0,04 [10,19]

111 –0,12 [10,19]

159,6 –0,13 [10,19]

156 –0,22 [10,20]

Ne

5 –0,11 [10,21]

6 –0,03 [10,22]

23,7 –0,14 [10,22]

24,3 –0,18 [10,23]

CD
4

32,5 –0,26 [5,24]

34,5 –0,38 [5,25]

85,57 –0,39 [5,26]

89,2 –0,33 [5,27]

CO
2

95 –0,18  [5,28]

CO 60,9 –0,26 [5,29]

N
2

15 –0,33 [6,30]

CH
4

30 –0,13 [6,31]

85 –0,4 [6,31]

C
60

300 –0,25 [32]

SF
6

187 –0,47 [7]

221 –0,41 [7]

100 –0,54*

*Ïîëó÷åíî èç [7] ëèíåéíîé ýêñòðàïîëÿöèåé.
Ìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ ïðè ó÷åòå öåí-

òðàëüíîãî è íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïåðâûõ
è âòîðûõ ñîñåäåé â ÃÖÊ ðåøåòêå èìåþò âèä [4]
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Ðèñ. 1. Ïîïåðå÷íûå âåòâè êîëåáàíèé m�t1
2 /cB ÎÖÊ ðå-

øåòêè äëÿ íàïðàâëåíèÿ k = k(1,1,0). Ïóíêòèðíûìè ëè-
íèÿìè îáîçíà÷åíû äèñïåðñèîííûå êðèâûå, äëÿ êîòîðûõ
êîíñòàíòû cB = 7,1�102 äèí/ñì, nB � �16 102, äèí/ñì è

 � 2,1�103 äèí/ñì (à) è cB = 4,6�102 äèí/ñì, nB =
= 6�101 äèí/ñì è 
 = 6,27�102 äèí/ñì (á). Ñïëîøíûå
ëèíèè — äèñïåðñèîííûå êðèâûå m t� 1

2 /cB , äëÿ êîòîðûõ
cB = 7,1�102 äèí/ñì, nB = 0 è 
 = 2,1�103 äèí/ñì (à)
è cB = 4,6�102 äèí/ñì, nB = 0 è 
 = 6,27�102 äèí/ñì
(ñëó÷àé öåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ) (á). Ñèëîâûå
êîíñòàíòû ïîëó÷åíû èç óïðóãèõ ìîäóëåé SF6 [7] ïðè
T = 100 (à) è 221 (á) Ê.
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(13)

Äëÿ ÃÊÖ êðèñòàëëà a
2 110( , , ) — ðàäèóñ-âåêòîð

îäíîãî èç áëèæàéøèõ ñîñåäåé, a( , , )10 0 — ðàäè-
óñ-âåêòîð îäíîãî èç âòîðûõ ñîñåäåé. Îñòàëüíûå ñè-
ëîâûå ìàòðèöû ïîëó÷àþòñÿ èç óêàçàííûõ âûøå ïðå-
îáðàçîâàíèåì ãðóïïû Oh [4]. Äëÿ öåíòðàëüíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ �  
 �� � � � � �, ,0 0.

Ïî àíàëîãèè ñ (12) ââåäåì îáîçíà÷åíèÿ:

1
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�� �f a cF( ) ,
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. (14)

Ïðèâåäåì äèñïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ íåêî-
òîðûõ âûñîêîñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé:

1) äëÿ íàïðàâëåíèÿ k � k( , , )10 0
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(15)

2) äëÿ íàïðàâëåíèÿ k � k( , , )110
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(16)

3) âäîëü íàïðàâëåíèÿ k � k( , , )111 çàêîíû äèñïåð-
ñèè îïèñûâàþòñÿ âûðàæåíèÿìè
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Çàâèñèìîñòè óïðóãèõ ìîäóëåé ÃÖÊ êðèñòàëëîâ îò
ñèëîâûõ êîíñòàíò âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïåðâûìè è âòî-
ðûìè ñîñåäÿìè èìåþò âèä
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(18)

Äëÿ èëëþñòðàöèè âëèÿíèÿ íåöåíòðàëüíîãî âçàèìî-
äåéñòâèÿ íà äèñïåðñèîííûå êðèâûå ÃÖÊ êðèñòàëëà
ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ îòêëîíåíèÿ îò ñîîòíîøå-
íèÿ Êîøè ïðèâåäåì äèñïåðñèîííûå êðèâûå äëÿ �1=
= – 0,3 è �2= – 0,5, ó÷èòûâàÿ ïðè ýòîì âçàèìîäåéñò-
âèå òîëüêî ñ ïåðâûìè ñîñåäÿìè (ðèñ. 2). Äëÿ ñðàâ-
íåíèÿ íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû äèñïåðñèîííûå êðèâûå
áåç ó÷åòà íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (nF � 0). Îò-
ìåòèì, ÷òî èçáðàííûå çíà÷åíèÿ � áëèçêè ê ïîëó÷åí-
íûì ýêñïåðèìåíòàëüíî äëÿ ïðîñòûõ ìîëåêóëÿðíûõ
êðèñòàëëîâ (ñì. òàáë. 1). Íà ðèñ. 2 âèäíî, ÷òî, íå-
ñìîòðÿ íà òî ÷òî ïðè èçáðàííûõ çíà÷åíèÿõ � âêëàä
íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â âåëè÷èíó ñèëî-
âûõ êîíñòàíò íåâåëèê (n /cF F � �0 046, , n /cF F �
� �011, ñîîòâåòñòâåííî), ñóùåñòâóþò êðèñòàëëîãðà-
ôè÷åñêèå íàïðàâëåíèÿ, äëÿ êîòîðûõ âêëàä íåöåí-
òðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ÷àñòîòó êîëåáàíèé
ñóùåñòâåí.

Èñïîëüçîâàíèå ïàðíîãî èçîòðîïíîãî ïîòåíöèàëà,
ñòðîãî ãîâîðÿ, íåïðèãîäíîãî äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî
îïèñàíèÿ ñèëîâûõ êîíñòàíò, ïîçâîëÿåò âñå-òàêè
îöåíèòü âêëàä íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â
äèñïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ èçáðàííûõ íàìè
íàïðàâëåíèé. Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè îòìåòèì, ÷òî
â ñèëó ñèììåòðèè ÃÖÊ ðåøåòêè èçìåíåíèå âêëàäà
íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ëþáóþ èç ñèëî-
âûõ êîíñòàíò äàæå âäâîå ñëàáî âëèÿåò íà êðèâûå,
ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 2.

Òàêèì îáðàçîì, â ÃÖÊ êðèñòàëëàõ ó÷åò íå-
öåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèâîäèò òîëüêî ê
êîëè÷åñòâåííûì èçìåíåíèÿì äèñïåðñèîííûõ ñîîò-
íîøåíèé, îäíàêî ýòè èçìåíåíèÿ ìîãóò áûòü çíà÷è-
òåëüíûìè.

Âëèÿíèå íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà
çàêîíû äèñïåðñèè â êðèîêðèñòàëëàõ

Ïîëó÷åííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðåçóëüòàòû
ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ ïðåæäå âñåãî äëÿ ïðîñòåéøèõ
ìîëåêóëÿðíûõ êðèñòàëëîâ (ìîëåêóëÿðíûõ êðèî-
êðèñòàëëîâ). Âî-ïåðâûõ, áîëüøèíñòâî èç ýòèõ âå-
ùåñòâ èìååò ôàçû ñ ðåøåòêàìè êóáè÷åñêîé ñèì-
ìåòðèè [5,6]. Âî-âòîðûõ, êàê ïðàâèëî, ñèëû
âçàèìîäåéñòâèÿ â êðèîêðèñòàëëàõ ÿâëÿþòñÿ êîðîò-
êîäåéñòâóþùèìè è çà÷àñòóþ äàæå ó÷åòà áëèæàéøèõ
ñîñåäåé äîñòàòî÷íî äëÿ îöåíêè ïîâåäåíèÿ èõ ðå-

Äèñïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ êóáè÷åñêèõ êðèñòàëëîâ ñ íåöåíòðàëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì

Ôèçèêà íèçêèõ òåìïåðàòóð, 2003, ò. 29, ¹ 4 447



øåòî÷íûõ ñâîéñòâ [8,9]. Â-òðåòüèõ, âåëèêà ðîëü
íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ìîëåêóëÿðíûõ
êðèîêðèñòàëëàõ [3]. Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ðàñ÷åò
äèñïåðñèîííûõ êðèâûõ è îöåíêà âëèÿíèÿ íà íèõ
íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè ñèëîâûõ ïîñòî-
ÿííûõ, áëèçêèõ ê ðåàëèçóþùèìñÿ â êðèîêðèñòàë-
ëàõ. Âûøå óæå îáñóæäàëàñü âîçìîæíîñòü ðàñ÷åòà
ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ èç çíà÷åíèé óïðóãèõ êîíñòàíò.
Ñðàâíèòåëüíî íåäàâíî [6] ïîÿâèëèñü ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ñêîðîñòåé çâóêà è áðèë-
ëþýíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ â ìîíîêðèñòàëëè÷åñêèõ îá-
ðàçöàõ êðèîêðèñòàëëîâ, ïîçâîëèâøèå ðàññ÷èòàòü
óïðóãèå êîíñòàíòû. Â òàáë. 2 äëÿ ðÿäà ìîëåêóëÿð-
íûõ êðèñòàëëîâ (ÃÖÊ ðåøåòêà) ïðèâåäåíû ÷èñëåí-
íûå çíà÷åíèÿ ñèëîâûõ êîíñòàíò, ïîëó÷åííûõ èç óï-

ðóãèõ ìîäóëåé â ïðèáëèæåíèè âçàèìîäåéñòâèÿ ñ
áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè.

Â òàáë. 3 ïðèâåäåíû ñèëîâûå êîíñòàíòû øåñ-
òèôòîðèñòîé ñåðû SF6 (ÎÖÊ êðèñòàëë). Îíè ïî-
ëó÷åíû èç óïðóãèõ ìîäóëåé áåç ó÷åòà îðèåíòà-
öèîííî-òðàíñëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Î ðîëè
íåöåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìîæíî, â ÷àñòíî-
ñòè, ñóäèòü ïî îòêëîíåíèþ � �(T îò ñîîòíîøåíèÿ
Êîøè äëÿ óïðóãèõ êîíñòàíò [3,4]. Íàïîìíèì, ÷òî
ýòî ñîîòíîøåíèå, ïðèìåíèìîå ê êóáè÷åñêèì êðèñ-
òàëëàì, äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ äëÿ ãàðìîíè÷åñêèõ
êðèñòàëëîâ ñ öåíòðàëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì. Àíãàð-
ìîíè÷åñêèå ýôôåêòû ñóùåñòâåííû äëÿ êâàíòîâûõ
êðèñòàëëîâ âî âñåé òåìïåðàòóðíîé îáëàñòè èõ ñóùå-
ñòâîâàíèÿ è äëÿ êëàññè÷åñêèõ êðèñòàëëîâ ïðè âûñî-
êèõ òåìïåðàòóðàõ. Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ �
äëÿ êëàññè÷åñêèõ àòîìàðíûõ êðèñòàëëîâ (Ar, Kr,
Xe) ïðè Ò = 10 Ê, ãäå çàâèñèìîñòüþ óïðóãèõ êîí-
ñòàíò îò òåìïåðàòóðû ìîæíî ïðåíåáðå÷ü, è ïðè âû-
ñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Äàæå äëÿ ýòèõ ÃÖÊ êðèñòàë-
ëîâ ñ öåíòðàëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì, äëÿ êîòîðûõ
ñëåäóåò îæèäàòü íàèëó÷øåãî âûïîëíåíèÿ ñîîòíîøå-
íèÿ Êîøè, âåëè÷èíû � ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ
äîâîëüíî âåëèêè. Îòëè÷èÿ � îò íóëÿ ïðè 10 Ê áëèç-
êè ê ïîãðåøíîñòè ýêñïåðèìåíòà. Äàííûå â òàáë. 1
ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî äëÿ îöåíêè âêëàäà íå-
öåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë êðèîêðèñ-
òàëëîâ â ñèëîâûå ïîñòîÿííûå ñëåäóåò èñïîëüçîâàòü
ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ óïðóãèõ êîíñòàíò, ïî-
ëó÷åííûå ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ.
Ñëåäóåò, âïðî÷åì, ïîìíèòü, ÷òî âûáîð ýòèõ òåìïå-
ðàòóð ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò êîíêðåòíîãî âåùåñò-
âà. Â ÷àñòíîñòè, åñëè äëÿ òâåðäûõ CH4 , CD4 , CO,
N2 òåìïåðàòóðà 50 Ê â óêàçàííîì âûøå ñìûñëå óæå
ÿâëÿåòñÿ âûñîêîé, òî â ñëó÷àå òâåðäûõ CO2, N2Î åå
ìîæíî ñ÷èòàòü íèçêîé, à â ñëó÷àå ôóëëåðèòà Ñ60
äàæå ïðè 300 Ê àíãàðìîíèçìîì òðàíñëÿöèîííûõ êî-
ëåáàíèé ìîæíî ïðåíåáðå÷ü.

Ïðè èñïîëüçîâàíèè â ðàñ÷åòàõ óïðóãèõ êîíñòàíò,
ïîëó÷åííûõ èç óëüòðàçâóêîâûõ èññëåäîâàíèé, ñëå-
äóåò ïîìíèòü î ïåðåíîðìèðîâêå ñêîðîñòåé çâóêà,
îïðåäåëÿåìîé âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó òðàíñëÿöè-
îííûìè è îðèåíòàöèîííûìè âåòâÿìè ñïåêòðà. Íà-
ñêîëüêî íàì èçâåñòíî, òàêàÿ ïåðåíîðìèðîâêà òåîðå-
òè÷åñêè áûëà îöåíåíà ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû ëèøü
äëÿ ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêè ñ ìîëåêóëàìè êó-
áè÷åñêîé ñèììåòðèè [11,12]. Îäíàêî â ðÿäå ñëó÷àåâ
àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î ñêîðîñòÿõ çâó-
êà â êðèîêðèñòàëëàõ ïîçâîëÿåò ñäåëàòü çàêëþ÷åíèå
î òîì, ÷òî óêàçàííàÿ ïåðåíîðìèðîâêà íåâåëèêà è â
ïåðâîì ïðèáëèæåíèè åå ìîæíî íå ó÷èòûâàòü. Â êà-
÷åñòâå ïðèìåðà îòìåòèì, ÷òî ïðè 
 �� -ïåðåõîäå â
òâåðäîì àçîòå ñêîðîñòü ïðîäîëüíîãî çâóêà óìåíüøà-
åòñÿ íà 8%, à ïîïåðå÷íîãî — íà 3% [5,13]. Â òî æå
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âðåìÿ ïðè ýòîì ïåðåõîäå èñ÷åçàåò äàëüíèé îðèåíòà-
öèîííûé ïîðÿäîê, ÷òî äîëæíî ñóùåñòâåííî èçìå-
íèòü âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó òðàíñëÿöèîííûì è îðè-
åíòàöèîííûì äâèæåíèåì ìîëåêóë â êðèñòàëëå. Ýòî
ñâèäåòåëüñòâóåò î ñëàáîé çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè çâó-
êà â òâåðäîì àçîòå îò óêàçàííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.
Âàæíî îòìåòèòü ñëåäóþùåå îáñòîÿòåëüñòâî: â ðàáî-
òå [24] c èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëè Áîðíà—Êàðìàíà
ïî ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííûì êðèâûì äèñïåð-
ñèè áûëè ðàññ÷èòàíû ñèëîâûå êîíñòàíòû äëÿ òâåð-
äîãî CD4. Ïðèâåäåííûå â [24] çíà÷åíèÿ ��, � â ïðå-
äåëàõ îøèáêè ñîãëàñóþòñÿ ñ ïîëó÷åííûìè íàìè.
Ñðàâíèòåëüíî áîëüøîå ðàñõîæäåíèå íàáëþäàåòñÿ â
çíà÷åíèÿõ êîíñòàíòû 
�. Îäíàêî ýòà êîíñòàíòà îïðå-

äåëÿåòñÿ íàèìåíåå òî÷íî. Ñêàçàííîå âûøå ïîçâîëÿ-
åò ñ÷èòàòü, ÷òî âûïîëíåííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå
îöåíêè äàþò ðåàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå î âëèÿíèè íå-
öåíòðàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â êðèîêðèñòàëëàõ íà
èõ äèñïåðñèîííûå êðèâûå.

Â çàêëþ÷åíèå àâòîð âûðàæàåò áëàãîäàðíîñòü
Å.Ñ. Ñûðêèíó è Â.Ã. Ìàíæåëèþ çà ïîñòàíîâêó çà-
äà÷è è îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ.
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Òàáëèöà 2

Ñèëîâûå êîíñòàíòû äëÿ êðèîêðèñòàëëîâ ñ ÃÖÊ ðåøåòêîé

Âåùåñòâî
T �D ñ11 c12 c44 �� � 
�

�
Ê ÃÏa 102 äèí/ñì 10 äèí/ñì

CO
2 95 152 [5]

13,6±0,6
[5,28]

6,2±1,0
[5,28]

5,1±0,3
[5,28]

19 26 –4,8 –0,18

CO 60,9 103 [5]
2,41±0,05

[5,29]
1,44±0,04

[5,29]
1,06±0,04

[5,29]
3,5 3,6 –4,2 –0,26

N
2 15

81,3
[5]

2,9±0,05
[5,30]

2,0±0,01
[5,30]

1,35±0,05
[5,30]

4,0 4,7 –2,8 –0,33

C
60 300

55
[34,35]

14,9±0,9
[32]

8,8±1,0
[32]

6,6±0,18
[32]

53 5,8 –1,8 –0,25

CD
4

32,5
138
[5]

3,08±0,2
[5,24]

2,14±0,24
[5,24]

1,58±0,6
[5,24]

4,5 5,5 1,2 –0,26

34,5
3,28±0,16

[5,25]
2,39±0,16

[5,25]
1,49±0,1
[5,25]

4,8

4,98±0,25*

5,7

5,89±0,28*

–4,0

8,3±0,29*
–0,38

CH
4

32,5
141
[5]

2,92±0,06
[6,31]

1,89±0,05
[6,31]

1,62±0,05
[6,31]

4,3 5,2 4,5 –0,15

34,5
2,89±0,06

[6,31]
1,88±0,05

[6,31]
1,59±0,05

[6,31]
4,3 5,1 4,2 –0,15

30
2,96±0,06

[6,31]
1,9±0,05
[6,31]

1,65±0,05
[6,31]

4,4 5,2 4,8 –0,13

* Çíà÷åíèÿ ñèëîâûõ êîíñòàíò ïîëó÷åíû èç ýêñïåðèìåíòàëüíî îïðåäåëåííûõ äèñïåðñèîííûõ êðèâûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëè
Áîðíà—Êàðìàíà [24]. �D — òåìïåðàòóðàÿ Äåáàÿ, c11, c12, c44 — óïðóãèå ìîäóëè.

Òàáëèöà 3

Ñèëîâûå êîíñòàíòû äëÿ êðèîêðèñòàëëà ñ ÎÖÊ ðåøåòêîé

Âåùåñòâî
T �D ñ11 c12 c44 
� � � � 


�
Ê ÃÏa 102 äèí/ñì

SF
6

187 48,3 [35] 4,997 [7] 2,776 [7] 1,483 [7] 4,1 5,6 7,3 –0,47

100 9,0* 4,48* 1,89* 5,5 8,8 21 –0,54

*Ïîëó÷åíî èç [7] ëèíåéíîé ýêñòðàïîëÿöèåé. �D — òåìïåðàòóðà Äåáàÿ, c11, c12, c44 — óïðóãèå ìîäóëè.
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Dispersion relations for cubic crystals with
noncentral interactions. Cryocrystals

E.V. Manzhelii

The influence of noncentral interactions of
molecules with the first and second neighbors in
cubic-symmetry crystals on dispersion relations
is studied. Taking into account the interaction
with the first neighbors, it is found that for cer-
tain directions of simple cubic and body-centered
crystals the oscillation frequency is dependent
only on noncentral interaction. A relatively
weak noncentral interaction affects significantly
the dynamic characteristics of face-centered crys-
tal. Quantitative estimates are obtained for
body- and face-centered crystals.
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