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Kirisiw

Dissertaciya jumsmn tiykarlamwi ham aktualhgi. Kristalllq denelerdegi
strukturaliq defektler haqqindagi maghwmatlar menen bul mashqala boyinsha
orinlangan eksperimentallq ~ ham  teoriyahq  jumuslardin  natiyjeleri
kondensaciyalangan ortaliqlar fizikas1 ham omn menen tikkeley baylanish bolgan
fizika menen texnikanin tarawlarinda islewshi ganigeler ushin ogada ahmiyeth.
Kristallardagi strukturahq defektler hagqindag talimat qatti deneler fizikasinin ken
boliminin birine aylandi.

Jer jizindegi en alding1 laboratoriyalarinda tabish tarde islep atirgan
izertlewshilerdin miynetlerinin natiyjesinde fazahq oOtiw, elastik deformaciya,
elektromagnitlk maydanlardin, radiaciyamn tasiri siyaqh qubilislar menen
baylanish bolgan kristaliq reshetkanin qurihsimn 6zgerisleri haqqindagr koz-
qaraslardin rawajlaniwinda juda ulken tabislar qolga kirgizildi. Ferrokristallardi,
yarim Otkizgishlerdi, metallardi, nanokristallardi, forman este saqlaw effekti orin
alatugin kristallar menen quymalardi ken tirde paydalamiw har qiyh sirtqu
tasirlerdegi fazahq otiwlerdi ham olardagi strukturahq domenler arasindagn trans-
formaciyalard1 Gyreniw islerin alding1 qatarlarga qoyadi. Biraq usinday jagdaydin
orin ahwina garamastan kristallq qatti denelerde substrukturaliq qaddide bolip
Otetugin processler jetkilikli darejede uyrenilmey atir dep esaplawga boladi. Bul
situaciya kristallq denelerde orin alatugin fazaliq oOtiwlerdin ham strukturaliq
domenlerdin transformaciyalarindagi kristallostrukturaliq 6zgerislerdin  nizam-
liqlarin eksperimentalhq tyreniw islerin aktualhq ekenligin ayqin turde korsetedi.

Izertlew obyekti ham predmeti. Kristaliq panjere qaddindegi strukturahq
qubilislardi  Gyreniw ushin  monokristaliq yamasa 4piwayr polidomenlik
strukturaga 1ye ulgilerdi paydalamwdin artigmashhgin atap otiw kerek. Usi
tiykarda jumisti orinlaw ushin tomendigidey kristalliq obyektler paydalanildi:

Samariydin monosulfidi SmS ham Sm;.«Gd,S (bunda x = 0.15, 0.20) quymasi
— metall — yarim Otkizgish. Bul obyektte jogar1 basimlarda ham toémengi

temperaturalarda izomorfliq fazahq otiwler orin alad.
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Jumistin magseti ham waziypalan. Bul dissertaciyaliq jumistin magqgseti
sipatinda samarty monosulfidi SmS kristallarindagr ham SmS-GdS quymalarindag:
izomorfhq fazahq otiwlerdi rentgenografiyaliq usillardin kompleksinin jardeminde
izertlew gabil etildi.

Izertlew natiyjelerinin ilimiy tarepten janahgi. Dissertaciyalq jumista SmS
kristallarindag1, SmggGdo2S ham SmggsGdg15S quymalarindagr ulken basimlarda
ham temperaturalar 6zgergende juzege keletugin izomorfiq fazahq Otiwler
rentgenografiyaliq usillardin (rentgen difraktometriyasi, Debay-Sherer, Laue ham
basqa da wusillar) jardeminde izertlendi. Fazahq Ootiwlerde, substrukturanin
transformaciyalarinda kristalllq strukturamn defektleri strukturam thrlendiriwshi
elementler sipatinda qaraldt hdm bul boljawdin duris ekenligi Otkerilgen
eksperimentlerdin barisindatastiyiqlandi.

Mathematica kompyuterlik algebra hdm Delphy programmalaw tillerinin
jardeminde rentgendifrakciyaliq eksperimentlerdi, atap aytqanda Laue ham
aylamw (terbeliw) usillarin modellestiriw maseleleri sheshildi.

Alingan eksperimentalliq natiyjeler ulken kélemlik effekt orin alatugin mort
materiallardag1 izomorfliq fazaliq 6tiwlerdegi jana kooperativlik mexanizminin bar
ekenligin korsetti. Bul mexanizm termoqaytimh mikrojariqlardin payda boliwinan
ibarat bolip, olardin atirapinda bunnan keyingi jariqlardin payda boliwi menen jana
fazamin kristallarinih 6siwi orin aladi.

Jogar1 basimdagi metastabilli fazadan daslepki fazaga otiwdin bir qatar
araliqliq hallardin payda boliwi menen jiretuginhig korsetildi. Bul araliqhq hallar
ekinshi awlad strukturahq defektlerdin poziciyalarinda tariyiplenedi.

Izertlewdin tiykargi maseleleri ham boljawlan. Izertlewlerdin barisinda
tiykargl diqqat kristallarda bar ham janadan payda bolgan strukturaliq defektlerdin
temperatura ham sirttan tisirilgen gidrostatikahq jane kvazigidrostatikaliq
basimlardag fazahq o6tiwlerge tasiri digqat orayina alindi. Sonhqtan dissertaciyaliq
jumista strukturaliq defektler strukturanm1 tarlendiriwshi elementler sipatinda

garaldi. Bul kozqgarasti ele de terenirek uyreniw tiykarinda basqa da koplegen
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kristallar ustinde eksperimentler jurgiziw arqali teoriyallq ham ameliy natiyjeler
allw mumkin.

Izertlew temasi boymsha adebiyatlar thsindirmesi (analizi). Adebiy
maglhiwmatlardi bayanlawdin barisinda tiykargi digqat tomendegidey maselelerge
qaratildi:

1. Kristallardagr polidomenlik haldin payda bohwi qatti haldag1 fazahq
Otiwlerdin tiykarg1 tarlerinin birt martensitlik fazaliq otiwlerdin néatiyjesi bolip
tabiladi. Fazaliq otiwlerdin saldarinan kristallardin substrukturasimin 6zgeriwin
izertlew aktuallq masele bohp tabiladi. Al substrukturani izertlew fazahq
Otiwlerdin  kristallografiyahq mexanizmlerin  ham payda bolgan fazamn
strukturasin ~ bir manish amqlawga mumkinshiik beredi.  Polidomenlik
strukturalardi  izertlew domenlerdi baqlaw, olar arasindagl orientaciyalq
qatnaslardi dal aniqlaw islerinde jetkilikli darejede mumkinshiliklerge iye emes
usillardin  jardeminde jargizilip kelindi. Bul jagday difrakciyaliq usillardin
kompleksin paydalangan halda har qyh sirtqr tasirlerde (temperatura,
gidrostatikaliq basim, elektr maydanlar1) kristaliq denelerdegi substrukturaliq
Ozgerislerdi izertlewge ulken qizigiwlardi oyatada.

2. Bagitlangan sirtq1 tasirler (mexanikahq kernew, elektr maydani) astinda
strukturahq domenler arasinda bir birine Otiwler orin aladi. Usinmifh natiyjesinde
sirtq1 tasirdin bagitina qolayl tarde jaylasqan strukturaliq domenler qaliplesedi
(monodomenizaciya qubilisi orin aladi). Bul jagday strukturaliq processlerdin
nizamliqlarin polidomenlik kristallardagr 6zinin mexanizmleri boyinsha fazahq
Otiwlerdin  mexanizmleri menen birdey bolgan strukturaliq  6zgerislerdi
(domenlerdin bir birine aylamwin yamasa transformaciyalarin) tyreniw arqal
tabiwga bolatuginhgin korsetedi. Biraq usinday awhaldin orin ahiwina qaramastan
polidomenlik kristallardagi domenler arasindagi transformaciyalardi Gyreniwge az
kewil bolinip atir.

Izertlewde qollamlgan metodika. Fazaliq Otiwlerdin kristalgeometriyasin
ham fazahq otiwlerdegi strukturanin 6zgerislerin izertlew ushin rentgenografiyahq

usillardin  kompleksi bash metod sipatinda alindi. Bunday eksperimentalliq
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usillardin  kompleksi fazahq Otiwlerdegi strukturamih  Ozgerislerin  tikkeley
baqlawga ham strukturaliq domenler arasindagi orientaciyaliq qatnaslardi joqar
dalliklerde anigqlawga mimkinshilik beredi.

Izertlew natiyjelerinin teoriyahq ham ameliy ahmiyeti. Ozbekistan
Respublikas1  Prezidentinin ~ “Ozbekistandi  rawajlandiniwdin ~ hareketler
strategiyas1i!”’nin bes bagdarinan biri jamiyetlik tarawdi rawajlandiniwga qaratilgan
bolip, ol talim ham pan tarawin rawajlandiniwga bagdarlangan. Bul bagdardin
tiykargt bolimlerinen biri ilimiy-izertlew ~ ham innovaciya iskerligin qollap-
quwatlaw, ilimiy hdm mnovaciya jetiskenliklerin ameliyatqa engiziwdin natiyjeli
mexanizimin jaratiw, joqart oqiw orinlart  ham ilimiy-izertlew institutlar1 qasindagi
qanigelestirilgen ilimiy-eksperimental laboratoriyalar, joqari texnologiya oraylarin
ham texnoparklardi sholkemlestiriwge bagdarlangan. Bul izertlew jumisimin
natiyjeleri hazirgi zaman ilimi menen texnikasi ushin berilgen strukturaga ham
qasiyetlerge iye jana materiallardi ahwda ahmiyetli orindi iyeleydi. Bul jana bir
texnologiyanin jaratiiwi ushin tiykar bolip, islep shigarilip atirgan materiallardin
sapasinarttirtwga 6z tlesin qosadi.

Bul izertlew jumisimin natiyjeleri hazirgi zaman ilimi menen texnikasi ushin
berilgen strukturaga hdm qasiyetlerge iye jana materiallardi aliwda ahmiyeth orindi
iyeleydi. Qatt1 deneler fizikas1 menen fizikahq materialtaniwdin rawajlamwinin
Ozgesheliklerinin biri qayta quriwlarimn mikromexanizmlerin teren uyreniw bolip
tabiladi. Bul jumistin natiyjeleri aldagr izertlew jumuslari ushin teoriyahq
maghwmatlar deregi xizmetin atqaradi.

Jumustin dizilisi haAm qurami. Dissertaciya jumisi kirisiw, tiykargi bolim,
juwmagqlaw ham paydalanilgan adebiyatlar diziminen ibarat. Tiykargr boélim 3 bap,
12 paragraftan turadi.

1 O'zbekiston Respublikasi Prezidentining 2017-yil 7-fevraldagi “O'zbekiston Respublikasini yanada
rivojlantirish bo'yicha harakatlar strategiyasi to'g’risida” gi PF-4947-sonli Farmoni. O'zbekiston Respublikasi gonun
hujjatlari to'plami, 2017-y., 6-son, 70-modda.
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| BAP. Sirtqu tasirler astinda juzege keletugin fazahq otiwlerdegi
kristalliq denelerdin atomhq-kristalhq strukturasinin ham

substrukturasimin qgaliplesiw mzamhqlar

1.1-§. Kristalhq denelerdegi fazaliq 6tiwlerdin kristallofizikahq aspektleri

Fazahq otiwler (bul dissertaciyallq jumusta strukturahq fazahq Otiwler
haqqinda gap etiledi) har qiyh sirtqr fizikahq tasirlerdin astinda jizege keledi.
Natiyjede kristaliq denelerdin strukturasi qaytadan quriladi. Bunday jagdaylarda
qaliplesken kristalhq qattt denelerdin tomendegidey xarakteristikalar1 6zgeriwi
mumkin: simmetriyasi, kristallq panjerenin turaqhlart (biz "kristallq pénjerenin
parametrleri" soézlerin de paydalanamiz) hdm substrukturasi (mexanikahq
dvoyniklerdin ~ payda  bolhwi,  polidomenlik  kristallardagi  strukturahq
monodomenizaciya yamasa bir orientaciyalq haldin (strukturahq domennin)
ekinshi orientaciyaliq halga (basqasha bagitlangan domenlerge) aylanmiwi, kristallhq
strukturamin  defektlerinin  jana sistemasimin payda bohwi ham basqa da
6zgerislerdin orin aliwi mamkin. Témengi temperaturalarda kristalhq strukturanin
galegen O6zgerisinin diffuziyaliq jollar menen emes, al atomlar menen
molekulalardin kooperativlik qozgalislarinin saldarinan juretuginhgr malim. Usinin
natiyjesinde strukturaliq qayta quriwlar tomendegidey mexanizmler boyinsha
amelge asadi[1-12]:

1. Baz1 bir kristallografiyaliq bagitlar boyinsha atomhq tegisliklerdin qonstilas
atomhq tegisliklerge salistirganda daslepki panjerenin turaghsina salistirganda
adewir kishi araliqqa jilisiwlart (4piwayr birtekli ham birtekli emes jlpwlar).
Strukturamin usilay oOzgeriwi kristaldin simmetriyasimin 6zgerisin - tamiyinleydi
(KOK —-QOK, QOK—KOK, KOK—TJG ham tag1 basqada otiwler).

Biz bul jumista minaday qisqartiwlardi paydalanamz:

QOK — gaptalda oraylasgan kub (F-panjere).

KOK — kélemde oraylasqan kub (I-panjere).
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TJG — tig1z jaylastirilgan geksagonalliq.

Somih menen birge kooperativlik mexanizm menen juretugin strukturahq
fazallq oOtiwlerdin saldarinan kristaldinh  substrukturasimn  6zgeriwi  mumkin
(kristalhq qurihistindefektlerinin sistemasinin payda boliw).

2. Atomhgq tegisliklerdin qonsilas atomliq tegisliklerge salistirgandagi kristalhq
péanjerenin turaqlilarimn shamas1 menen barabar araliqlarga apiwayr tarde jiljpwai.
Bunday strukturaliq 6zgerisler adette tig1z jaylasqan strukturalarga iye kristallarda
QOK—TIG tipindegi fazahq Otiwlerde orin aladi (misali A"BV' kristallarindag
jogart temperaturah fazadan tomengi temperaturah fazaga yamasa arahqliq
politiplik fazalardin birine 6tiwi [13]).

3. Elementar qutilardin Olshemlermnin Ozgerisler (atomlardin
kristallografiyahq bagit boyinsha jlpwlart yamasa taza dilataciya, yagmy
elementar qutilardin tek Olshemlerinin 6zgerisleri). Fazaliq oOtiwdin usinday
dilataciyaliq mexanizmi nikel sulfidi NiS kristallannndagt fazahq otiwlerdi
baglaganda amiqland1 [14]. Fazahq otiwdin tap usinday mexanizmi usi
dissertaciyahq jumista izertlengen SmS kristallarinda hdm SmS-GdS quymalarinda
da tabild.

Struktura atomlardin yamasa molekulalardin apiwayr awisiwi menen jaretugin
strukturahq fazahq otiwdi qaraymiz. Atomlhq tegisliklerdin kooperativlik jithsiwlart
(en ken tarqalgan atamasi — martensitlik mexanizm menen jiretugin fazalq otiw
yamasa martensitlik aylanis) atomliq kristaliq qurilis 6zgergende kristaldin har
qiyll modifikaciyalar1 (fazalar1) arasindagr shegarada serpimli energiyamin payda
boliwina ahp keledi. Onin shamasi1 har qiyh fazalardin kristalhq panjeresinin bir
biri menen baylamisina ham kristaldin serpimli konstantalarinan garezli bolada.
Payda bolgan energiya kristaldin jana modifikaciyasimn (fazasimin) payda
boliwinin termodmmamikasina ham payda bolgan kristaliq modifikaciyanin
substrukturasina kushli tasirin tiygizedi. A.L.Roytburdtin jumislarinda [15-16]
kristaldin simmetriyasinin tomenlewi menen juretugin bolsa, onda polisintetikaliq
dvoyniklerdin — polidomenli fazanin payda bohw: ken tarqalgan qubilis bolp
tabiladi. Polidomenli fazada strukturaliq domenler = dvoynikler arasindagi
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qatnaslarday jagdayda qaliplesedi. Bul koplegen polimorfhq otiwler ushin
xarakterli bolgan jagday sxemaliq tirde 1-suwrette keltirilgen. Bul suwrette fazalq
Otiwdin saldarinan payda bolgan 1- ham 2-oblastlar bir birine parallel ham tegis
qatlamlar turine iye ham olar 6z gezeginde baslangish fazanin ishindegi (0-faza)
tegis-parallel qatlamlar bolip tabiladi.

1-suwret.
Tegis hdm parallel domenlerdin
qurihsi[15].

QOK—araliqhq fazalar (kopshilik jagdaylarda politiplk fazalar)—>TIJG
(yamasa QOK—TIJG) fazahq otiwleri kopshilik jagdayda baslangish panjerenin
geypara oblastlarinda xaotik turde tarqalgan jaylastinw defektlermin (rus tilinde
"nedexTsr ymakoBku'") payda boliwi menen baslanadi [17]. Bunday process tigiz
jaylastirilgan atomliq gatlamlardin QOK panjerenin oktaedrlik tegisliginde <112>

bagitlarinin biri boyinsha (bunday bagitlardin saninin tshke ten ekenligin bilemiz)

V2a/+/3 shamasina jiliwimn saldarinan joredi [8-9]. Bunday strukturaliq qayta
qunwlardin kristalhq tlgilerdin formalarimn adewir 6zgeriwine ham usigan saykes
ulken mexanikahq kernewlerdin payda boliwina ahp keletuginhg 6z-6zinen
tusinikli. Us1 jagdayga baylanish payda bolgan kernewlerdin kemeyiwinin ush
variant1 atap otilgen [18]:

1. TJG-fazamn jud4 juga kristallarimin payda bohwi (tiykart temir bolgan
quymalarda usinday kristallardif qalinliqlart 10-° - 10-6 sm shamasinda boladi).

2. TJG-fazanin plastinkalarinin paketinin payda boliwi.

3. Payda bolgan mexanikaliq kernewlerdin elastik deformaciyanin juriwi

sebepli kemeyiwi.
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Joqarida keltirilgen maghwmatlar kristallardin simmetriyasinin tomenlewi ham
martensitlik mexanizm menen jiretugin fazaliq oOtiwlerde jana substrukturamfn —
polidomenlik haldifh payda bolatuginhgin korsetedi (biz tbmende SmS ham GdS
kristallarimin quymalarda jaretugin izomorfhq fazahq otiwlerde (bunday fazahq
Otiwlerde kristaldin simmetriyas1 6zgerissiz qaladi, al kristallq péanjerenin
parametrlerinin  6zgerisi orin aladi) polidomenlik haldih payda bolmaytuginhgin
kéremiz).

Polidomenlik kristaldin qurilisin tyreniwdegi en baslangish noqat ham tiykargi
princip kristallofizikadan kennen belgili bolgan Kyuri principi bohp tabiladi [19].
Bul princip boyinsha simmetriyalar1 har qiyh bolgan qubilislar qosilgan jagdayda
qosihwshi qubilislardin ekewinde de bar ham olar ushin uliwmaliq bolgan
simmetriya elementleri gana saqlanadi (yagmy qosihwshi  qubilislardin
disimmetriyalar1 qosiladi). Demek temperaturaninh bir tekli 6zgeriwinin saldarinan
Jazege keletugin fazahq Otiwlerde kristaldin  daslepki  modifikaciyasimin
simmetriyasimin ~ saqlamwin  katiw  kerek. Haqiyqatinda da, koép sanh
eksperimentler polidomenlik kristallardin 6zlerinin  statistikaliq ortalastirilgan
simmetriyast boyinsha ([20]-jumista paydalanilgan terminologiya boyinsha
makrosimmetriyast boyinsha) 6zinin en daslepki monodomenlik fazasinmin
simmetriyasin qaytadan tikleytuginhgin korsetedi. Bul jagday birinshi ret
ferroelektriklik kristallardagr ferroelektriklik fazaliq otiwlerdin kristallografiyaliq
aspektlerin izertlewdin barisinda 1.S.Jeludev ham L.A.Shuvalov (Rossiya llimler
Akademiyasimin  Kristallografiya institutimin  ilimiy — xizmetkerleri) tarepinen
ashilgan edi [21] (biraq mimetikahq kristallardin noqathq simmetriyasina
sahstirgandagl jogar1 simmetriyaga iye boliw1 XIX dsirde baglanganhgin atap
O6temiz [22]). Olar strukturallq domenlerdin dvoynikler bolip tabilatuginhgi, al
fazahq otiwdin saldarinan jogalatugin simmetriya elementlerinin dvoynikleniw
elementlerine aylanatuginhgin korsetti. Us1 jagdayga baylanish [23] nin avtorlar
geometriyahq tallawdin tiykarinda ferroelektriklikk bariy titanatt  BaTiOs3
kristallarindaglr  orientaciyahq hallardin  (orientaciyahq hal dep belgili bir
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kristallografiyahq orientaciyaga iye domenlerdin sistemasina aytamiz) kristaldin en
baslangish simmetriyasin este saqlaytuginhgin atap otti.

Geypara kristallarda strukturahq fazaliq otiwdin saldarinan monodomenlik
kristallardin payda bolatuginhgin da atap 6tiw kerek. Olar 6zinin mikro- ham
makrosimmetriyalar1 boyinsha déslepki kristallardin simmetriyasinan ayriladi.
Biraq usinday kristallardin pynagin qarap shigip sol kop sanh kristallardin
képliginin  simmetriyasimin fazahq otiwdin saldarinan 6zgermegenligine iseniwge
bolad1 [24].

Kristallografiyalq jaqtan kristalda polidomenlik haldin payda boliwi atomliq
gatlamlardin  kooperativlik awistwi  mimkin  bolgan bir neshe birdey
kristallografiyahq bagitlardin bar boliw1 menen baylanish. Ferroelektriklik fazahq
otiwlerge digqqat awdarganda sonday birdey bolgan kristallografiyaliq bagitlardin
Jpynagt ayirim domenlerdegi spontan elektr polyarizaciyalarimn jiynagi ekenligine
iseniwge boladi [25]. Sol jiynagtin sam1 N = N3/N; formulasinin jardeminde
aniqlanadi. Bul qgatnasta N; menen N, arqal kristaldin paraelektriklik ham
ferroelektrlik  modifikaciyalarimn  simmetriyalarimmh  noqathq  gruppalarinin
tartipleri belgilengen. Bul anlatpanin manisi minadan ibarat: ferroelektriklik fazahq
Otiwde kristaldin joqar1 simmetriyaga iye fazasi tdmen simmetriyali strukturaga iye
fazaga N jol menen Otedi. Bunday jagdayda payda bolgan modifikaciyanin
simmetriya elementleri har bir domendi 6zi 6zine Otkeredi. Fazaliq otiwde kristall
jogaltgan simmetriya elementleri bir tiptegi domendi ekinshi tiptegi domenge
Otkeredi.

Bariy titanati BaTiOs; kristallarindag1r  ferroelektriklik  fazahq  o6tiwdi
kristallgeometriyasin uyreniwdin barisinda antifazaliq domenlerden turatugin
sistemalarda N = Nj/N; anlatpasimin jardeminde orientaciyaliq hallardin sanin
esaplawdin qateliklerge alip keletuginhgin korsetti [23]. Usinin nétiyjesinde
domenlik sistemalardin sanin esaplawdin qatan tirdegi usilimin bar ekenligi kelip
shigti. Bunday jagdayda jogar1 temperaturah  paraelektriklk fazanin
simmetriyasina ham kristalllq panjerenin deformaciyaliq sxemasin qatan turde

esapga alw kerek boladi eken. Ulwma jagdayda atomhq tegisliklerdin
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plpwlarimn - (awisiwlarinin)  quramal  sistemast  déslepki fazamin noqathq
simmetriya gruppasinin tartibinen ulken bolgan orientaciyaliq hallardin payda
boliwina alip keledi Misali rentgenografiyaliq izertlewler BaTiO3; kristallarinda
Piup = Pretr fazahq otiwinde (120°Cda juretugin ferroelektriklik fazaliq otiw)
payda bolgan orientaciyaliq hallardin saminin 12 ge ten ekenligin korsetti (elektrlik
domenlerdin sam1 24). Al bul jagdayda N = 6 tenligi orin aladi. Sonhqtan
kristallardin ~ polidomenlik  halin  izertlegende fazahq Otiwlerdin  kristall
geometriyasin tallaganda kristaliq péanjerenin qayta qurihwlarimin mimkin bolgan
barlq deformaciyaliq sxemalarin esapqaalw kerek boladi.

Endi fazahq otiw ferroelektriklik polidomenlik kristalda bohp Otetugin
jagdaydi garaymiz. Bunday jagday orin alatugin ham jetkilikli darejede jaqsi
uyrenilgen obyekt bariy titanatt BaTiO3 kristalh bohip tabilad1 [25-26].

Otkerilgen rentgenografiyaliq izertlewler Ts, temperaturasindagt Rier — Vorto
ham Ts; temperaturasindagt Vome— Ruig Otiwlerinde domenlik sistemalardin
Ozgeriske ushiramaytuginhgin korsetti. Bunday jagdayda har bir ferroelektriklik
fazadag1 difrakciyaliq suwretti (yagny payda bolgan strukturallq domenlerdin
qurilisin) [23]-jumisqa saykes BaTiOz kristallannmn daslepki paraelektriklik
fazasimn kublq strukturasimn deformaciyalart tiykarinda tisindiriw muimkin
ekenligi korsetilgen. Bul qubihsti [23] jumistin avtorlar kristaldin prototiplik haldi
este saqlaw qasiyeti dep atadi (yagmy ayirim orientaciyaliq hallar domenlerdin
kelesi &wladlarimin payda boliwinin sistemasi bolip tabilmaydi eken).

Taza dilataciyalq mexanizm boyinsha otetugin strukturaliq aylamslarda
polidomenlik haldin payda boliw1 baglanbadi. Bunday jagdayda har qi1yh fazalardi
ayirip turatugin shegarada payda bolgan mexanikaliq kernewler mikrojariglar ham
basqa da kristalhq qurihstin defektlerinin payda bohiwi menen relaksaciyalanadi
[27].

Difrakciyahq izertlewlerde kefnen paydalanilatugin polidomenlik kristallardin
keri kenisligi (kristallar rentgenografiyasindagi F2-dene) ayirim orientaciyahq
hallardin keri kenisliklerinin superpoziciyas: sipatinda quriladi [28-29]. Sonhqtan
bunday keri kenislik jogar1 simmetriyaga — fazahq 6tiwge shekemgi kristaldin laue
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Simmetriyasina iye boladi. Bul jagdayda jogart simmetriyaga iye bolgan noqathq
gruppanin  operaciyalarinih - obyektlert bolip har bir orientaciyahq haldin
individuallq keri panjereleri xizmet etedi [30]. Bul jagday keri kenisliktin
simmetriyasimn kristaldin fazahq otiwlerde 6zgermeytugin xarakteristikasi bolip
tabilatuginhigin korsetedi.

Jogarida keltirilgen maghwmatlardi juwmaqlap polidomenlik haldin payda
bohwinin martensitlik mexanizm menen bolatugin fazaliq otiwlerdin natiyjesi dep
esaplaymiz. Domenlik sistemalardin san1 menen orientaciyalarin biliw arqah
fazahq oOtiwlerdin kristallgeometriyasin, usigan sdykes kristaldin payda bolgan
modifikaciyasinin  strukturasin aniqlawga boladi. Strukturaliq domenler payda
bolganda kristaliq obyektlerdin 4dhmiyeth qgasiyetlerinin birt — baslangish
modifikaciyasin simmetriyasin este saqlaw ham prototiplik hald1 este saqglaw
gasiyetleri korinedi.

Ekinshi tarepten polidomenlik kristaldin payda bohwi kristalliq péanjerenin jana
defektlerinin payda boliwina alip keledi. Bunday defektlerdin qatarina domenler
arasindagi, polisintetikahq dvoynikler arasindagr shegaralar kiredi. Olar
kristallarda joqart kernewli lokalliq oblastlardin payda boliwina hdm sonliqtan
adewir elastik deformaciyalardin yamasa basqa tardegi strukturaliq defektlerdi
payda boliwina alip keliwi mimkin. Biraq, fazaliq Otiwler menen baylanish bolgan
kristalhq qatt1 denelerdin haqiyqiy strukturasimin evolyuciyast strukturahq
processlerdi izertlewshi ganigelerdin diggatin us1 waqitlarga shekem 6zine
jetkilikli darejede qarata algan joq. Sonin menen birge polidomenlik strukturanm
izertlewler optikalq, elektronlig-mikroskophq ham basqa da strukturahq emes
usillardin jardeminde alip barildi [31-34]. Ayinim jagdaylarda jeke domenlerdi
baglaw ushin rentgen topografiyasi qollamild1 [35-38]. Bul usillardin har qiyh
fizikahq qasiyetlerge 1iye kristallardagt  strukturallq domenler arasindag
orientaciyahq  qatnaslardi  hdm  mikroskopiyahq strukturaliq  defektlerdi
temperaturanin ke intervalinda izertlegendegi mumkinshilikleri biraz sheklengen.
Somih menen birge kopshilik jagdaylarda fazahq oOtiwlerdi izertlegende

monokristalliq ulgiler emes, al poroshok tarizli kristallar yamasa polikristallar



14

paydalaniladi. Bunday obyektlerdi strukturahq fazaliq 6tiwlerdin kristallografiyahq
aspektlerin izertlew adewir qiyin eksperimentallq maselelerdin birine aylanadi.
Ust jagdayga baylamish fazahq otiwlerdin kristalgeometriyasin izertlew ushin
monokristallardin paydalanihwimin hdm somn menen birge bunday izertlew
iSlerine  rentgenografiyaliq usillardin  kompleksin  paydalamwdin magsetke
muwapiq bolatuginigin atap Otemiz. Bunday eksperimentaliq usillardin
kompleksi fazaliq oOtiwlerdegi strukturanmin oOzgerislerin tikkeley baqglawga ham
strukturahq domenler arasindagi orientaciyaliq qatnaslardi joqar1 dalliklerde
aniqlawga mumkinshilik beredi.

1.2-§. Domenler sistemalari arasindagi strukturalq transformaciyalar

Mexanikahq qisiw menen elektr maydanlarimn tasirindegi kristalliq panjerenin
strukturasimin qaytadan quriliwi processlerin qarap 6temiz.

Mexanikahq tasir astindag strukturahq o6zgerisler. Mexanikaliq kernewler
astinda jizege keletugin strukturallq processlerdin ishindegi en belgilisi
mexanikaliq dvoynikleniw processi bolp tabiladi. Bunday jagdayda qatti
denelerdin kristallq strukturasi 6zgerissiz qaladi, al kristaldin ayirim bolimlerinin
kristallografiyahq orientaciyas1 (bagit1) gana Ozgeriske ushiraydi. Mexanikahq
dvoynikleniwdin kalcitte, B-qalayida, kvarcte [3], ferroelektriklerde [39-41] ham
forman1 este saqlaw effekti orin alatugin metallar menen quymalardin
kopshiliginde orin alatuginligl kennen malim [50-54].

Bazi bir misallard1 keltiremiz.

Kalcittin romboedrlik kristallarinda mexanikaliq dvoynikleniwdi pishaqtin
Jjazin kristaliq ulginin qabirgasina basqanda ansat juzege keltiriwge boladi.
Usinday jagdayda kristall dvoynikleniw tegisligi Ki=(101), jiliw bagit1 n; = [010],
ekinshi mayispagan tegislik K,=(010), tiykarg1 zonanin késheri n, = [101] sxemasi
boyinsha dvoyniklenedi [8].

Dvoynikleniw processin tariyiplewdi tusindiriw ushin 2-suwrettegi sxema

keltirilgen.
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2-suwret. Dvoynikleniw processin Ty

formalhq jaqtan tariyiplew.

Dvoynikleniw elementleri: K; —

dvoynikleniw tegisligi, S —jiliiw

tegisligi, n1— jiljpwdin bagiti, K, —

ekinshi mayispagan tegishk, m,—

tiykargl zonanmin kosheri[11].

Belgili bolgan barhq geksagonalliq metallar (tig1z jaylastirilgan geksagonalliq
metallar) K;=(10.2), m1 = [10.0], K>=(10.2), n> = [10.1] mzam boyinsha
dvoyniklenedi [8].

Mexanikaliq dvoynikleniw processinde martensithk fazaliq aylamslardagiday
kristaliq panjerenin bir tekli gaytadan quriwlart orin aladi. Usimin natiyjesinde
sirtq1 tasirlerdin bagitina qolayh jaylasqan kristaldin orientaciyalar1 qaliplesedi
[45]. Demek wusinday qubilistt izertlewdin barisinda  mexanikaliq
dvoynikleniwlerdegi strukturaliq processlerdin nizamhgqlarin Gyreniw mtmkin.
Bunday processler 6zinin mexanizmi boyinsha strukturahq fazalq otiwlerge ugsas.

Ayirim  kristallarda  mexanikahq  dvoynikleniwdin  "serpimli"  rawishte
Otetuginligin atap oOtemiz. Bunday kristallarda sirttan tasirilgen mexanikahq
kernew alip ketilgennen keyin kristaldin substrukturasimini daslepki turi gqaytadan
tiklenedi. Bunday kristallardin qatarina kalcit, cink, grafit, kvarc [3,47], segnet
duz1 [3,90] ham basqalar kiredi. Kvarctagr daslepki strukturamin gaytadan tikleniw
qubilisina E.V.Cinzerling "kvarctin este saqlaw1" degen atama berdi [47, 48].

Bir qatar jagdaylarda mexanikaliq kernewler tusirilgende basqa tasirlerdin
astinda (temperaturaninh O0zgerisi yamasa basqa da sirtqr tésirler) baqlanbaytugin
kristaldin taza fazalarn payda boladi. Misah, tomengi temperaturalardag
mexanikaliq deformaciyanin saldarinan ayirim polatlarda, Li, Na, Cs, Be, Bi [3]

kristallarinda fazahq otiwler juzege keledi Tigiz etip jaylastirilgan kop qatlamh
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metallar menen quymalarda elastik deformaciyaminn saldarinan barhq araliqhq
fazalar geksagonalliq tig1z etip jaylastirilgan strukturaga iye fazaga otedi [49-50].

Solay etip, joqarida keltirilgen faktler mexanikalq tasirlerdin astinda bazi bir
kristallarda  basqarilatugin ~ strukturaliq  6zgerislerdin ~ juzege keletuginhgin
kérsetedi. Bul jagday berilgen strukturaga ham usigan saykes berilgen fizikalq
ham texnologiyahq xarakteristikalarga iye kristallardi aliwga mtimkinshilik beredi.
Biraq qatti denelerdin realiq (haqiyqiy) strukturasi, yagmy kristallarda har qiyh
strukturaliq defektlerdin bohw1 kristaliq panjerenin 6zgeriw processine tulken
tasirin jasawi kerek. Usimin natiyjesinde fazahq Otiwlerdin saldarinan belgili
substrukturalardin payda bohwin katiw kerek boladi.

Us1 jagdayga jane bir jana jagdaydi qosamiz. Mexanikahq dvoynikleniwge alip
keletugin bir kosherli mexanikahq tasir ham urinba bagitindagi kernew saykes
oco/mmm hdm 2/m noqathq simmetriyasina iye. Us1 jagdayga baylanish belgil
kristallofizikahq Kyuri principi boyinsha dvoynikleniwdin saldarinan qaliplesken
kristaldin simmetriyas1 sirttan tasiriligen tasirdin simmetriyast menen kristaldin
daslepki fazasimin simmetriyasinmin en jogargr podgruppasi bohwr kerek. Bunday
maseleni sheshiw ushin difrakciyahq usillardin  kompleksinin  jardeminde
izertlewler jirgiziw jane sirtqi tdsirler menen uyrenilip atirilgan materiallardin
simmetriyalarin teren tallaw jurgiziw talap etiledi.

Elektr maydammmm tasirinde juretugin strukturahq oOzgerisler.
Ferroelektrikler elektr maydamin tusirgende domenlerdin har qiyl variantlar
arasinda strukturaliq Otiwlerdi amelge asinnwda tUlken artigmashhqlarga iye. Bul
gaplerdin durishgimin dalili retinde segnet duzi, BaTiO3, TGS, KDP ham basqa da
koplegen kristallard1 atap 6tiw mamkin.

Elektr tasirleri astindagr  strukturamin  O6zgeriw nizamlar1  tiykarinan
polyarizaciyaliq-optikaliq usillardin jardeminde izertlenildi. Somin menen birge
kristallardin ~ dielektriklik — gisterezisi tusirildi.  Ferroelektriklerdegi  domenlik
sistemalardin  transformaciyalar1 menen ferroelektriklk fazaliq  Otiwlerdi
rentgenografiyaliq izertlewler BaTiOz ham KDP kristallarin izertlewlerdi esapqa
almaganda derlik joq dep esaplawga boladi. Us1 jagdaylarga baylanish elektr
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maydanindagi strukturahq ~ 6zgerislerdin =~ realiq =~ mexanizmleri  hdm
monodomenlestirilgen ferroelektriklerdin substrukturasin tohq rentgendifrakciyahq
izertlewler us1 waqitlarga shekem teren izertlenbegen dep esaplawga boladi. Bul
maselenin  sheshiliwi elektr maydamimin tasiri astinda turgan ferroelektriklik

kristallard1 difrakciyalq izertlewlerdin jurgiziliwi menen tikkeley baylanish.

1.3-§. Strukturahq qayta quriwlar processinin gaytimhigr ham formamn este

saglaw effekti

Biz jogarida tiykarg1 diqqatti bagitlanbagan (temperatura 6zgergendegi fazaliq
Otiwler) ham  bagitlangan tasirlerdegi (mexanikahq dvoynikleniw,
ferroelektriklerdegi  strukturallq monodomenizaciya) strukturallq Ozgerislerge
qarattiq. Endi sol qubilislardin qaytimlhigr haqqindagi ilimiy adebiyattan belgili
bolgan maghwmatlarga qaratamiz. Bunday qaytimlilq kristaliq ulgilerdi
qizdirganda (keri) fazaliq 6tiwdin natiyjesinde juzege keledi.

En birinshi ret strukturaliq jaqtan qayttmli bolgan fazahq aylamislar Cu-Al
quymalarinin b' fazasin qizdirganda baqland1 [51-53]. Mistin tiykarindag1 basqa
quymalardagi (Cu-Sn, Cu-Zn) keri aylamislardi (yagmy qizdirgandagi fazahq
otiwlerdi) izertlegende keri otiwlerdin tuwrt otiwlerdin barhq 6zine tan belgilerine
iye bolatuginhg amqlandi [54-57]. Keltirilgen jumuslardin avtorlart kristalliq
ulgilerdin temperaturas1 tomenlegende baqlanatugin fazaliq oOtiwlerdegi atomlar
qalay pliytugin bolsa, onda keri 6tiwlerde de tap sonday bolip, biraq keri bagitta
nlpytuginhgin atap otti.

Jana fazanin kristallari martensitlik tarde qalipleskende payda bolatugin
serpimli deformaciyalar fazahq o6tiwdin gisterezisinin payda bohwina alip keledi.
Bul jagday fazaliq otiwdin jariwi ushin kristallard1 fazahq otiw temperaturasinan
tomenlew temperaturalarga shekem salqinlatiwdin kerek bolatuginhgin angartad.
Sebebi fazaliq otiwdin saldarinan jizege keletugin erkin energiyadagr utiw
serpimli energiyant kompensaciyalaw ushin jumsaliwi kerek. Sonliqtan serpimh

energiyanmin payda bohwina (yamasa serpimli energiyanin jogaliwina) alip



18

keletugin  sirtqr  tasirler (mexanikallq kernewlerdin tisiwi yamasa elastik
deformaciya) ham kristalhq strukturamin har qiyl defektleri fazahq aylanistin
temperaturaliq intervalin ham usigan saykes temperaturaliq gisterezisin 6zgertiwi
mumkin.

Martensitlik fazaliq otiwlerdi basinan keshirgen kristallardin substrukturasin
kép sanh izertlewler atomhq-kristaliq struktura o6zgergende gaytimh emes
strukturaliq 6zgerislerdin de orin alatuginhgin kérsetti. Bul birinshi gezekte fazalq
otiwge baylamish juzege kelgen elastik deformaciya bolip tabilad:.

Fazahq otiwlerdin saldarinan payda bolgan kristallq panjerenin defektleri qattt
denelerdin fizikalilq hdm basqa da qasiyetlerinin 6zgeriwine ahp keledi. Misah
tuwrt ham keri martensitlik aylanislardin saldarinan quymalardin bekkemleniwi
(uprochneniesi, bul qubihistt fazahq naklep dep te ataydi) kop sanh metall
materiallardin bekkemligin joqarilatiw ushin dmelde kennen paydalaniladi.

Fe-Ni quymalarindagi y—oa—y (QOK—KOK—TJG) tipindegi aylamslardi
izertlewge bagishlangan [58]-jumista fazaliq otiwlerdin bir ciklinda dislokaciyanin
tigizhigr minlagan ese (3-1011 sm2 shamasina shekem) ulkeyetuginlign keltirilgen.
Usimin menen birge o-fazamn kristalliq bloklar1 arasindagi muyeshler ham us1
bloklardin 6lshemleri 6zgerissiz qaladi. Sonin menen birge a-fazadan payda bolgan
v-fazanmin kristalhq bloklart da 6zgeriske ushiramaydi (bul qubihisti martensitlik
aylanislardagi blokhq strukturanmin miyras qaliwi sipatinda traktovkalaydi [59]).

Koép sanh izertlewshiler Fe-Mn-C quymasinda 6jire temperaturalarinan tdmen
temperaturalarga shekem salqinlatganda y—e (QOK—TIJG)-fazalhiq aylanisinin
bolatuginligin hdm sol aylanistin saldarinan kristaliq pénjerenin defektlerinin
sistemasinin  qaliplesetuginhgin  korsetti. Fazahq aylanis noqatt  atirapinda
temperaturan1  400-196 C intervahnda ciklh tirde oOzgertiw (termocikllew)
strukturamn qayta qurihw processinin Otiwine sezilerliktey tasir jasaydi eken: 10
cikldan keyin e-fazamin mugdar1 kemeyedi ham 18 gatlamliq €'-faza payda boladi.
Onin mugdar1 cikllardin sanmmn ulkeyiwi menen koébeyedi. 30 fazaliq 6tiwden

keyin Fe-Mn-C quymasinda tek y2¢' fazaliq 6tiwi orin aladh.
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Mexanikaliq ktshlerdin tasirinde juretugin strukturahq o6zgerisler hdm olardin
qayttmligt menen baylanish bolgan strukturahq processler formani este saqlaw
effekti turinde korinedi.

Formam este saqlaw effekti deformaciyalawdin saldarinan formasi 6zgertilgen
kristalhq denelerdin keri fazaliq o6tiwdin yagmy bunnan keyingi fazaliq otiwdin
natiyjesinde kristalhq tlginin daslepki formasin qaytadan tiklewdi 6z ishine aladi.
Bul effektke ilimiy adebiyatlarda har qiyh atamalardi bergen (formam este saqlaw
effekti, martensitlik este saqlaw effekti, martensitlik jiliwlardin annigilyaciyasi
effekti, mexanikaliq este saqlaw effekti yamasa este saqlaw). Bul effekt birinshi ret
nitinol-55 dep atalatugin (titanmn mugdart 55%) nikeldin titan menen quymasinda
baglandi. Bul quyma intermetalhlq birikpe bohp tabiladi. Keymirek nitinol-55
quymasinda baqlangan effekttin martensitlik fazaliq 6tiw menen baylanish ekenligi
aniqlandi [47].

Geypara avtorlar formani1 este saqlaw effektinin martensitlk fazalq 6tiw orin
alatugin qalegen kristalnq materialda orin aliwinin mamkin ekenligin atap 6tedi.
[60-62].

Adebiy magliwmatlar boyinsha kristallq denelerdin formasin este saqlaw
effektinin korinewine ahp keletugin processler minalardan ibarat:

1. Sirttan tOsirilgen mexanikallq kernewlerdin tasirinde polidomenlik
kristallardagt domenler arasindagi transformaciyalardin orin aliwi (yagny elastik
deformaciyamin martensitlik mexanizm boyinsha o6tiwi) ham sol kristalhq
ulgilerdin temperaturasin joqarilatqanda keri fazaliq 6tiwdin saldarinan bolip otken
transformaciyalardin keri bagitta jariwi [45]. Bunday jagdayda fazahq otiwdin
kristallgeometriyasina diqqat awdanw kerek. Temperatura joqarilaganda jizege
keletugin fazaliq oOtiwde kristallq panjerenin qayta tikleniwinde tek birden-bir
variant bar bolatugin jagdaylarda formanin tohq gayta tikleniwi orin alad1 (misah
Cu-Al-Ni quymasinda). Al jogarida atap Otilgen Fe-Ni quymasinda keri
KOK—TIJG strukturaliq otiwde strukturaliq qayta quriliwlardin bir neshe joh
(variant1) bar bolp, usinday sebeplerge baylanish kristalhq tlginin formasi toliq
tiklenbeydi. Bul jagday formani qayta tiklew qabiletligine iye kristalhq denelerdi
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formasin tohq qayta tikleytugin ham formasin tohq qayta tiklemeytugin kristallar
dep eki tipke boliwge mumkinshilik beredi.

Bir qatar avtorlar formam qaytadan tiklew ushin haqiyqy elastik
deformaciyamin, yagmy kristaliq panjerenin defektlerinin payda bolmawinin zarGr
ekenligin atap oOtedi [63]. Jilpjw yamasa basqa da jollar menen deformaciyalangan
kristallar 6zlerinin daslepki formalarin "tohq este saqlay almaydi".

Adette kristalllq panjerenin defektlerinin payda boliwr kristaliq ulgilerdin
ishinde lokalliq kernewli oblastlardin galiplesiwine alip keledi. Bul situaciya 6z
gezeginde qaytimh tirdegi formanmi este saqlaw effektinin koriniwin tdmiyinleydi.
Usinday kernewlerdin tasirinde payda bolgan lokalliq kernewlerdin tésirinde usi
kernewlerdi mumkin bolganinsha jaqst kompensaciyalaytugin polidomenlik
struktura galiplesedi. Bul process kristallardin formasinmin spontan tirde 6ézgeriwin
tamiyinleydi. Misah Cu-Mn quymasindagi antiferromagniti TJG—qaptalda
oraylasqan tetragonalhq fazahq oOtiwinde gaytimh tirdegi formani este saqlaw
effekti baqlanadi. Bul effekttin 6zine tdn 6zgesheligi sonnan ibarat, fazaliq otiw
noqatinan témengi temperaturalarinda deformaciyalangan tlgiler qizdinw
processinde keri fazalhq otiwdin saldarinan fazaliq Otiw noqatinan témengi
temperaturalarda berilgen formasin tohq emes tirde gaytadan tikleydi. Bul forman
Ozgertiw processi bunnan keyingi termocillawlarda toliq (turaqh) turde qaytalanadi
[64]. Bul jagdayda da kristalhq panjerenin defektlermin tutqan orni ayqin tarde
kérinedi. Olar kristallardin substrukturasimin qdliplesiwinde aniqlawshi orinlardi
iyeleydi.

2. Fazahq otiwdin sirttan tasirilgen bagitlangan tésirlerdin saldarinan elastik
deformaciya mexanizmi boyinsha jiriwi ham jana fazamin payda bolgan
kristallarimin keri fazahq otiw processinde jogaliwi. Bul jagday temir tiykarinda
jatatugin quymalarda jiredi (bunday materiallarda témengi temperaturalardagi
deformaciyanin saldarinan payda bolgan e-fazamn déslepki y-fazaga o6tiwi orin

aladi1) [65].
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Joqarida atap oOtilgen faktlerdin barhg da formam este saqlaw effektinin
kristallardin fazaliq otiwlerde déslepki atomhq-kristaliq ham substrukturasin qayta
tiklewi menen baylanish ekenligin korsetedi.

Solay etip fazahq otiwlerdi hadm fazaliq oOtiwlerdi basinan keshirgen
kristallardin substrukturasin izertlew jumuslart kop sanh texnikaliq maselelerdi
sheshiwge mumkinshilik beredi eken. Biraq fazahq otiwlerdi adette ham kdbinese
polikristallq materiallarda izertleydi. Usinday izertlewlerde tiykargt diqqat
atomhq-kristaliq  strukturamn  hdm  materiallardin  fizikahq  gasiyetlerinin
Ozgerislerine tiykargi diqqat qoyiladi. Fazaliq 6tiwlerdin saldarinan payda bolgan
defektlerdi izertlewge bagishlangan ilimiy izertlewler kristallostrukturaliq
proceslerdin haqiyqiy kartinasin aship bere almaydi. Sonhqtan fazaliq oOtiwler
menen domenler sistemasinin transformaciyalarimn  strukturahq aspektlerin
terenirek uyreniw ushin kristallardin substrukturast menen fazalq aylanislar
processin komplekshi tarde rentgenografiyaliq usillardin jardeminde terenirek

izertlewlerdin jurgiziliwinin zartr ekenligin ayqin tirde korsetedi.

1.4-§. Juwmaglar ham maselenin qoyiliwi

Adebiy maghwmatlardi bayanlawdin barisinda tiykarg1 digqat tomendegidey
maselelerge qaratildi:

1. Kiristallardagi polidomenlik haldin payda bohwi qatti haldag fazahq
Otiwlerdin tiykargi thrlerinin biri martensitlk fazaliq otiwlerdin natiyjesi bohp
tabiladi. Fazaliq otiwlerdin saldarinan kristallardin substrukturasimin 6zgeriwin
izertlew aktualhq masele bohp tabiladi. Al substrukturam izertlew fazahq
otiwlerdin  kristallografiyalq mexanizmlerin  ham payda bolgan fazanin
strukturasin ~ bir manisli aniqlawga mumkinshilik beredi.  Polidomenlik
strukturalardi  izertlew domenlerdi baqlaw, olar arasindagi orientaciyahq
qatnaslardi dal aniqlaw islerinde jetkilikli darejede mumkinshiliklerge iye emes
usillardin  jardeminde jorgizilp kelindi. Bul jagday difrakciyaliq usillardin
kompleksin paydalangan halda har qyh sirtqr tasirlerde (temperatura,
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gidrostatikahq basim, elektr maydanlar1) kristaliq denelerdegi substrukturahq
Ozgerislerdi izertlewge Ulken qizigiwlardi oyatadi.

2. Bagitlangan sirtqi tasirler (mexanikahq kernew, elektr maydani) astinda
strukturahq domenler arasinda bir birine Otiwler orin aladi. Usinif natiyjesinde
sirtq1 tasirdin bagitina qolayl tirde jaylasqan strukturahq domenler qaliplesedi
(monodomenizaciya qubilisi orin aladi). Bul jagday strukturalhq processlerdin
nizamhqlarin polidomenlik kristallardagr 6zinin mexanizmleri boyinsha fazahq
Otiwlerdin  mexanizmleri menen birdey bolgan strukturallq 6zgerislerdi
(domenlerdin bir birine aylamwin yamasa transformaciyalarin) Uyreniw arqal
tabiwga bolatuginligin korsetedi. Biraq usinday awhaldin orin aliwina qaramastan
polidomenlik kristallardagi domenler arasindagi transformaciyalardi uyreniwge az
kewil bolinip atir. Somn menen birge Otkerilgen izertlew jumuislarinda
kristallostrukturahq processlerdin haqiyqiy kartinasin aship koérsete alatugin
obyektler menen usillar qollanilip kelmekte.

3. Uhwma jagdaylarda martensitik mexanizm menen jaretugin strukturaliq
processler qaytimh. Usimin saldarinan keri fazahq otiwlerde (4dette temperatura
tomenlegende bolip otetugin fazahq otiwlerdi tuwri, al temperatura joqarilaganda
baqlanatugin fazaliq oOtiwlerdi keri fazahq otiwler dep ataymmz) kristallardin
baslangish orientaciyalari qaytadan tiklenedi ham formam este saqlaw effekti
korinedi. Biraq ilimiy &debiyatta keri fazaliq otiwdegi kristallq panjerenin
gaytadan qurihwi, fazahq aylanislardin saldarinan qaytimh emes strukturaliq
defektlerdin qaliplesiwi haqqindag1 eksperimentalliq maghwmatlar kem ushirasadi.
Bul jagday da 6z gezeginde har qiyh fizikahq gésiyetlerge iye monokristalhq
denelerde atomhq-kristallq strukturamin  ham substrukturamn &6zgeriwinin
nizamhgqlarin Gyreniw islerin terenlestiriwdin zartarli ekenligin korsetedi.

Joqarida atap otilgen strukturahq qubihslardi izertlewler 6z ishine fazahq
Otiwlerdi tikkeley baqlawdi, payda bolgan substrukturam vizualizaciyalawdi ham
sol substrukturanin har quyh sirtqi tasirler tiskendegi 6zgerislerin tyreniwdi 6z
ishine aladi. Usi jagdayga baylanish strukturahq aylamislardi atomhq-kristalliq
struktura qaddinde izertlew ushin har quyh difrakciyahq usillardin kompleksin
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(rentgenstrukturaliq analizdin har qiyh usillar1) birden paydalamwdin magsetke
muwapiq keletuginh g1 bir neshe ret atap otildi.

Ayirim izertlewshiler tarepmen difrakciyalq usillardin kompleksin strukturahq
processlerdi izertlew ushin paydalanihip atirganhigin atap otken orinh dep
esaplaymz. Misali koép izertlewshiler tarepmen ayirim domenlerdi, kristalliq
qurihistin defektlerin (dislokaciyalardi, dvoynikler arasindagi shegarani, noqathq
defektlerdin  komplekslerin, disklinaciyalardi) baglaw boyinsha optikallq ham
elektronhq-mikroskopiyahq usillardin  jardeminde  tabish  tirde  junmslar
jurgizilmekte. Al rentgenografiyaliq usillardi usinday izertlewler ushin paydalamiw
ushin bir gansha janahqlardi, misah s1zigh 6lshemleri kishi bolgan quwath rentgen
nurlarimin dereklerin (anodtin 6lshemleri 1 - 10 mkm dan ulken emes bolgan)
paydalanmiw talap etiledi.

Song1 wagqitlart jetilistirilgen rentgendifrakciyaliq suwretler ahwdin har qiyh
sxemalar1 (ken tarqalatugin daste usili, muyeshlik skannerlew usili, basqa da
topografiyaliq wusillar, rentgen difraktometrinin jardeminde keri péanjerenin
kesimlerin duziw usillar1) kristaldin haqiyqiy strukturasin tikkeley izertlew ushin
paydalanilip atir. Bul usillar rentgenografiyamin basqa da barshege malim usillar
menen (Laue usih, rentgengoniometrlik usillar, rentgen dilatometriyasi, aylaniw
ham terbeliw usillar1) birgelikte kristallq panjerenin strukturasimn qaytadan
qurihwin izertlew ushin paydalamw maqgsetke muwapiq keledi.

Jogaridag paragraflarda kristalhq panjere qaddindegi strukturaliq qubihslardi
uyreniw ushin monokristaliq yamasa apiwayr polidomenlik strukturaga iye
ulgilerdi paydalamwdin artigmashhgi atap otilgen edi. Us1 tiykarda jumisti orinlaw
ushin tomendigidey kristalhq obyektler paydalanildi:

Samariydin monosulfidi SmS ham Sm;.,Gd,S (bunda x = 0.15, 0.20) quymasi
— metall — yarim otkizgish. Bul obyektte joqari basimlarda ham tomengi

temperaturalarda izomorfhq fazaliq 6tiw orin aladh.
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Il BAP. Eksperimentalliq izertlewler usillar

2.1-§. Rentgen difraktometriyasi

Har qiyh strukturahq domenler arasindagr dal orientaciyaliq qatnaslar, fazahq
Otiwlerdegi  kristaliq panjerenin turaqhilari menen kristaldin simmetriyasinin
kenisliktegi gruppasimin o6zgeriwleri, kristallardin fazaliq quramin amqlaw, fazahq
otiwlerdin  kinetikaliq ~ 60zgesheliklerin tyreniw rentgen difrakciyahq usillar
jardeminde sahstirmali ansat amelge asiriladi. Usi1 aytilganlarga baylanish DRON-
UMI rentgen difraktometrinde tdmendegidey eksperimentaliq maseleler sheshildi:

1. Kiristalhq pénjerenin turaqlilarinin temperaturadan garezliligi 6zinen-6zi
jazip alatugin asbaptin lentasindagi difrakciyahq muyeshtin manisin aniglaw
menen amelge asirildi. Olshew ushin 6>50° bolgan (muyeshlik gradus)
difrakciyahq maksimumlar saylap alindi.
yarimindagi piktin ten yarimina saykes keliwshi muyesh amiqlandi. Lentaga
muyeshlik belgiler 1 muyeshlik gradustan berildi. Esaplagish (cuerunk) tin tezligi
(1%min tan artiq emes) ham 06zi jazatugin asbaptin lentasimin tezligi lantadagi 26
shkalasimmn  har bir muyeshlik minutina keminde 1 mm qashiqhq saykes
keletuginday etip alindi.

Difrakciyahq pik héar temperaturada eki ret jazildi: esaplagish bir bagitta ham
sogan qarama-qarsi bagitta qozgalganda. Esapqa ahwshi duzilistin inerciyasinin
natiyjesinde ham lyuftlerdin esabinan sol eki ret jaziwdagi ahingan shamalar 2-3’
ke pariq qildi. Al amqlamiw1 kerek bolgan difrakciyahq muyesh sol eki shamanin
arifmetikaliq ortasha manisi sipatinda alindi.

2. Fazahq otiwler barisindagi difrakciyallq maksimumlardin intensivliliklerinin
Ozgerislerin  tikkeley baglaw shagilisqan rentgen nurlarimn intensivliliklerin
Olshew menen amelge asirildi. Bunda rentgen goniometrinin esaplagish(cuerunx)
bir yamasa ekinshi fazamin difrakciyahq maksimumina qoyildi. Temperaturanin

har bir manisinde asbap 10 — 40 sekund ishinde kelip tisetugin rentgen impulslarin
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esapladi. Eksperimenttin natiyjesi fazahq 6tiw darejesinin temperaturadan yamasa
wagqittan garezliligin 6lshew bohp tabildi. Bul usil birinshi ret prustit kristalindagi
fazaliq Otiwlerdi izertlegende qollanilgan edi. Al bul jumista orinlaw barisinda gap
etilip atirgan usil qorgasin ortovanadatindagt y—f fazahq oOtiwin baqlaganda
gollanild:.

3. Keri panjerenin kesimlerin diiziw keri panjerenin tiyinlerinin topografiyasin
uyreniw ushin qollanildi. Eksperimentler noqatlar boyinsha skanerlew sxemasi
boyinsha amelge asirildi.

Keri péanjerenin tayinlerinin kesimlerin tusiriwdin optikaliq sxemas1 3-suwrette
berilgen. Eksperimentler bilayinsha otkerildi: nurlamw intensivliligin - 6lshew
birdey adim menen (20 muyeshi boyinsha 0,19 muyeshlik tezliklerinin gatnasi %2
bolgandag1 esaplagish penen izertleniwshi kristaldin birgeliktegi qozgahsinda 4
sekund dawaminda oOlshendi (1/2 skanerlew). Skanerlewdin tohq intervali 2-49.
Stwretke ahw barisinda intensivliligi 6lshenetugin noqat ON vektori1 boylap
qozgalad1 (bul keri panjerenin vektor1) hdm N’N”’ intervalin 6tedi. Olshewdin cikli
tamam bolgannan keyin izertlenip atirgan kristal turagh ON da ¢ muyeshine
buriladi (adette ¢ = 0.19) (0 skannerlew) ham bunnan keyingi %2 skannerlew

M’M’’ sheklerinde amelge asiriladi.

3-suwret. Keri panjerenin tiyininin kesimlerin aliwdin optikaliq sxemasi.
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Eger burithw muyeshi ¢ kishi bolsa OM ham ON vektorlarin 6z-ara parallel
dep esaplawga boladi.

Jogaridagr operaciyalardin juwmaglart boyinsha keri panjerenin tyinlk
tegisliginin koordinatalarindagr sanlhq maydan duziledi. Izosiziglardin ahngan
kartas1 kristaldin aylamw kosherine perpendikulyar bolgan tegislik penen tiyinnin
kesilisiw tegisligindegi tuyinnin kesimleri bolip tabiladi. Aylamw kdésheri KM
zonasimn ganday da bir kosheri menen saykes kelse keri panjerede belgili bir
bagitt1 beriwge boladi.

Bunday usil menen otkerilgen eksperimentlerde tegis, bagitlangan kristallar
paydalaniladi.

Sanlar  maydanlarinda  individuallq domenlerdin  keri  panjerelerinin
superpoziciyast daslepki pénjerenin tuymnlerinin  boéleklerge boliniwi  turinde
korinedi. Payda bolgan polidomenlik strukturamn tajiriybeden  alingan
geometriyaliq xarakteristikast boliniw vektor1 Ag bohp tabiladi. Bul vektordin
qurawshilart Agi ham Age saykes tegislikler arasindagr qashighqtin 6zgeriwin
(Adh) ham ekileniw muayeshine saykes keledi. Strukturaliq o6zgerislerdin
(tarleniwlerdin) basqa parametrleri: ekileniw tegisligi, invarianthq tegislik,
orientaciyahq qatnaslar bir neshe tuyinlerdin qurawshilarga boliniwi boyinsha
aniqlanada.

Eksperimentler us1 usildi qollanganda juda kishi bolgan ekileniw muyeshlerin

aniqlawga bolatuginhgin korsetti (gradustin juzlerden bir bolegi).

2.2-§. Rentgenografiyaliq aylamw ham terbeliw usillar

Rentgenostrukturahq analizdin (rentgenostrukturaliq tallawdin) har qiyh usillart
(metodlar1) keri panjerenin tiymnlerin Evald sferasina (rentgen nurlarinin tarqahw
sferasina) ahp keliwdin usillart menen tikkeley baylanish.

Aylaniw usihnda bunday shart tolqin uzinligr A bolgan xarakteristikaliq rentgen
nurlarin  paydalamtw ham belgili bir kristallografiyahq bagittin ddgereginde
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aylaniwsh1 monokristaldi paydalamw arqali amelge asiriladi. Al terbeliw usinda
bolsa monokristalliq lgi us1 kristalliq bagittin dogereginde terbeledi.

Shin manisinde eksperimentte minaday jagday orin aladi: aylamiw usilinda
Olshemleri 1 mm din 4trapinda bolgan monokristaliq tlgi belgili  bir
kristallografiyahq bagittin dogereginde aylanadi (msah aylamw
rentgenogrammasin alw ushin ekspoziciya waqitinda bir neshe onlagan ret
aylaniwi muamkin). Al terbeliw usihnda bolsa tap sol rentgen kamerasinda aylamiw
muyeshlerdin belgili bir intervalinda gana amelge asiriladi (misali bizin qohmizda
bolgan rentgen RKV-86A tipindegi kamerada kristaliq ulgini 3, 10 hdm 15
gradusqa alga ham keri bagitlarda aylandiriw mtimkin). Sonhqtan terbeliw usilinin
matematikaliq mayatniktin terbeliwi siyaql terbeliwge gatnasi joq.

Aylamiw yamasa terbeliw rentgenogramalarin tusiriw ushin RKV-86A tipindegi
rentgen kameras1 paydalanildi (cilindrlik rentgen plenkasimifh diametri 86 mm, 4-
ham 5-suwretler).

X-ray photographic

~ tube film
|- source of x-rays
S
)
collimating . \\’°°
system ol [ &
_ crsta direct
beam |

é'

I L/ beam \—-_ ]
rotating shaft oy W :
"~ ze;ulayeu;j
e
< 1 /—_\
speedKj [\ \——/
reduction
gears
B S —
4-suwret. Aylamw (terbeliw) rentgenogrammalarin S-suwret. Aylamw

aliw ushin paydalanilatugin kameramin principialliq rentgenogrammalarinda
sxemas1. Sxemada tegis plenkaga interferenciyaliq qatlamhq s1ziglarinin
kartinan1 tusiriw nazerde tutilgan [91]. payda bohwin

tusindiretugin sxema.

RKV-86A kameras1 goniometrlik golovkaga ham eki tiptegi kassetaga (rentgen
plenkas1 salip qoyilatugin duziliske) iye: eki tegis (birewi lauegramma tasiriw, al
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ekinshisi epigramma tusiriw ushin arnalgan) ham bir cilindr tarizli. Cilindr tarizli
kassetanin kosheri goniometrlik golovkanin vertikalhq kosherine saykes keledi. Al
bul kosher kristaldin aylamw (terbeliw) kosheri bolip tabiladi. Tegis plenkaga
tusirilgen epigramma yamasa lauegrammanin jardeminde kristaldin orientirovkasi
aldin ala aniqlanadi. Bunnan keyin goniometrlik golovkamin jardeminde saylap
alingan kristallografiyahq bagittin kristaldin aylamw (terbeliw) kdsherine parallel
etip qoyihwi amelge asiriladi, al tegis kasseta cilindr térizli kasseta menen
almastiriladi. Aylamw yamasa terbeliw rentgenogrammasin tasiriw 6-stuwrette
korsetilgendey sxema boyinsha alip bariladi. Natiyjede tari 7-sawrette
keltirilgendey rentgenogramma ahnadi. Rentgenogrammadagi refleksler gatlamliq
s1ziqlar dep atalatugin siziglar boyinsha jaylasadi. Tuwrt kelip tisetugin rentgen
nurtnth plenkadagi izi arqall Otetugin gatlamhq siziqti nollik, al omin ustindegi
qatlamhq sizigti birinshi, onnan keyingi qatlamhq si1ziqti ekinshi gatlamhq siziq
ham t.b. dep ataydi. Al nolinshi qatlamhq siziqtin astindagi qatlamliq siziqlardi
saykes minus birinshi, minus ekinshi ham t.b. qatlamhq siziqlar dep ataw kerek.
Qatlamhiq siziqlar kristaldin aylamw késherine perpendikulyar ham koépshilik
jagdaylarda nollik qatlamhq si1ziqqa qarata simmetriyah boladi. Bunday gatlamliq
s1ziqlard1 birinshi awlad qatlamhq siziqlar1 dep ataydi. Al ortogonalliq keri panjere
izertlengende rentgen refleksleri (fotoplenkanifh betinde payda bolgan difrakciyaliq
daqlar) quramah profilge iye bolgan vertikal bagittag1 siziglar boyinsha jaylasada.
Bul vertikalhq s1ziglar birinshi d&wlad (I) qatlamhq siziqlarin kesip 6tedi. Bunday
s1ziqlar ekinshi awlad (II) qatlamhq siziqlar1 dep ataladi. I hdm II 4wlad qatlamliq
s1ziqlarimn payda boliwin keri panjere ham tarqahw sferas1 (Evald sferasi, radiusi
1/ ge ten sfera) haqqindag1 koéz-qaraslardi paydalanganda tasinikli bolad1 (5-7
suawretler). Tap usinday koz-qaraslar rentgenogrammalardi indekslew processin de
adewir jenillestiredi. Reflekslerdin interferenciyasin 6shiw nizamin esapqa alip

tallawdan izertlenip atirgan kristalhq obyekttin Brave panjeresinin tipi aniqlanadi.
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6-sawret. [uvw] kosherinin 7-suwret. NaCl kristallarinin aylamw

dogereginde aylamwshi kristaldi  rentgenogrammasi. Aylamw kdsheri [001]. Co

cilindrlik plenkaga tisiriwdin Ky nurlaniwi paydalanilgan.
sxemasl. Rentgenogrammanin suwreti adewir
kishireytilgen.

8-suwrette aylamiw kosheri [uvw] ga perpendikulyar bolgan keri panjerenin bir
neshe taynlik tegislikleri korsetilgen. Keri panjerenin koordinata basi 0 arqah
belgilengen. Us1 O noqat1 arqal radius1 1/A ge ten Evald sferas1 otkerilgen. Omin
orayl1 O' arqali belgilengen ham ol O noqati arqali otiwshi kristalga kelip tusiwshi
rentgen nurinin bagitinda jaylasqan. O' noqatinan shigatugin shashiragan nurlar
(yagnmy difrakciyaga ushiragan nurlar) keri panjereni [uvw] kosherinin
dogereginde aylandirganda Evald sferasimin betin kesip otetugin keri panjerenin
tuymlerine (kesip Otiw nogqatlarina) qaray bagitlangan. Keri pdanjerenin tayini
Evald sferasin kesip 6tken momentte shagilisqan (difrakciyaga ushiragan) nur
payda boladi.

Demek, panjerenin berilgen tipi ushin | awlad gatlamhqg siziglar boyinsha
jaylasgan refleksler keri panjerenin [uvw] késherine perpendikulyar bolgan saykes
tegisliklerinde jatgan "rugsat etilgen" tayinlerinin targaliw sferasin kesip otken
momentke  saykes  keliwshi  shagihsgan nurlardin  rentgen  plenkasina
proekciyalaganda galdirgan izleri boladi eken (8-a sawret).
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8-suwret. Aylamiw (terbeliw) rentgenogrammasindagi qathmhq siziglardin
payda boliwin tusindiretugin Evald quriliwi. a—1 awlad qatlamhq s1ziqlar1, b — 11
awlad qatlamhq si1ziqlari. 1 — kristaldin hdm ishine plenka sahngan cilindrlik
kassetanin ham kristaldin aylamw (terbeliw) kosheri, 2 — keri panjerenin aylanmiw

kosheri.

[uvw] aylamw kosherinen birdey uzaqtagi keri panjerenin tayinleri aylamw
késherine parallel bolgan qatarlardi payda etedi. Kristal aylanganda bul qatarlar
cilindrlerdin betinde jatatugin saqiynalardi payda etedi. Saqiynalardin tarqahw
sferas1i menen Kkesilisiwleri quramah profilge iye siziglardi payda etedi. Bul
s1ziqlardin shagilisgan nurlar tdrepinen rentgen plenkasina tasirilgen proekciyasi 11
awlad gatlamhq si1ziqlarin beredi (8-b suwret).

I &wlad n-qatlamhq siziqta jaylasqan interferenciyalardin indeksleri (HKL)
aylamw kosheri [uvw] menen

Hu+Kv+Lw=n (1)
turindegi anlatpa arqali baylanisqan. Bul tenleme
9na = Ha"+ Kb* + Lc*
ham
l,,, =ua+vb+wc

eki vektorimin skalyar kobeymesi bohp tabiladi.
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Hu+ Kv + Lw = |G| e | cOs @, = L,,, COsSa, =1"In =n. (2)

dha

Mina jagdaylardi atap otemiz:

Eger aylamiw kosheri [001] bolsa, onda nollik gatlamliq siziq ushin L = 0, al
birinshi qatlamhq s1ziqushin L = 1 tefligi orinlanad.

Eger aylammw kosheri [110] bolsa, onda nollik gqatlamhq s1ziq ushin H + K = 0,
tenligi, al birinshi qatlamliq s1ziqushin H + K = 1 tenligi orinlanadi.

Eger aylamw kosheri [111] bohp tabilatugin bolsa, onda nollik gatlamhq siziq
ushin H+ K + L =0, al birinshi qatlamliq siziq ushin H+ K + L = 1 tenligi
orinlanadi.

Bul qatnaslar Bravenin apiwayr P-panjeresi ushin duris. Al Bravenin quramal
panjereleri ushin qatlamliq si1ziqtin nomerlerin (qatar sanlarin) aniqlaganda 6shiw
gagiydalarin paydalamw kerek.

Aylamiw (terbeliw) rentgenogrammalar1 cilindr tarizli plenkaga thsiriletugin
bolganhqtan  keri panjerenin  vektor1  bolgan g, vektorin  cilindrlik
koordinatalarda anlatadi (9-suwret):

Ghi = § + . 3

Bul anlatpadaé hdm ¢ arqal g, vektorimn  saykes  vertikallq  ham
gorizontalhq proekciyalart belgilengen. Bunday koordinatalardi aniglaw ushin
Bernal tarepinen usimilgan tor qollaniladi (10-sawret). Bul tor & ham
shamalarinih turagh manislerine saykes keletugin siziglardin eki sistemasinan
turadi. Tordi adette keri péanjerenin masshtabimin onnan birine hdm cilindrlik
plenkanin belgili bir radiusina saykes etip dizedi. { shamasinin manisi -1 den +1
ge shekem oOzgeredi (tarqahw sferasimin diametrinin  6zgeriw shekleri). Al &
shamasimin manisi -2 den +2 ge shekem o6zgeredi (tarqahw sferasinin ekiletilgen
diametrinin sheklerinde). Paydalamwdi ansatlastiriw ushin tordi méldir plenkanin
betine sizadi.

Translyaciyalar sistemas: — Brave panjeresi [001], [110], [111] bagitlar
boyinsha kristalhg panjerenin turaghlarina (birdeylik dawirlerine, “nmepuon

uaentuaHocT”) gatnasi boyinshaaniglanadi.
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9-suwret.
Keri panjerenin g, radius-

vektorinin cilindrlik koordinatalari.

Birdeylik dawiri translyaciyahq vektor, yagmy belgili bir kristallografiyaliq
bagit boyinsha en minimalhq gashiqhq bohp tabiladi. Bunday qashiqhqqa jiljitip

goyganda sheksiz panjere 6zinin daslepki iyelegen orninday oringa tasedi.

[ 2T|:R
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N \\_L\l!f//'&!?\\‘l_ll!// ]
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~ SV 7 a5\ 1171/l
SO Y L LYY o\ | 17177/ 7 7~
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F— . ijlﬁ'\"%'%k'\“\:
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P aasIinmn \\\oig/ PN
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10-stiwret. Aylamiw yamasa terbeliw rentgenogrammalarindagi ¢ ham ¢

cilindrlik koordinatalarin 6lshew ushin arnalgan tor (Bernal tort).

Aylaniw  kosheri  bagitindagr  birdeylik dawiri  gatlamhq siziglardin ¢

koordinatas: boyinshaaniqlanadi:
ni 4)

I[uvw] - ( .
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1-keste

Har qiyh Brave panjereleri ushin birdeylik dawirlerinin manisleri

Brave
, . . 1001 1110 1111
pénjeresi
P, apiway1 a a2 a3
I, KOK a a2 a3
2
F, QOK a %Z a3

Eskertiw: bul jumista minaday qisqartiwlardin paydalanihp atirganhgin eske
tasiremiz: KOK — kolemde oraylasgan kublig ham QOK - gaptalda oraylasgan
kubhg.

x =[100],y =[010],z = [001] koordinatahq kosherler bagitindag1 birdeylik
dawirleri panjerenin dawirleri (turaghlari) bohp tabiladi.

Kubhg singoniya ushin birdeylik dawirlerinin manisleri 1-kestede berilgen. Bul
kestede korinip turganinday, translyaciyalar sistemasin bir manisli aniglaw ushin
[110] ham [111] bagitlarindag birdeylik dawirlerin biliw kerek boladi. Olardin
gatnaslar1 Brave panjeresinin tipin bir manisli tarde aniglaydi. Misal F qutis1 ushin
(QOK)

Lo  aV2 1 1

14 B Za\/§ B \/2\/5 B ﬁ,
al I qut1 ushin (KOK)
I 2 22
110 _ o2 2 = ‘_f_
114 a\/§ \/5_’

Ulhwma jagdayda elementar qutimn Olshemleri kristaldin koordinatahq
késherlerdin -~ atirapinda  aylandirtw  arqah  alingan 1Gsh  rentgenogrammanin
jardeminde aniqlanadi. Al kubhq singoniyaga kiriwshi kristallardin olshemlerin
ush ortogonallq kosherdin galegen birewmnin doégereginde aylandiriw joli menen

alingan bir rentgenogrammanin jardeminde aniqlaw mumkin. Elementar qutinin
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Olshemlerin aniqlagannan keyin bir elementar qutiga saykes keliwshi strukturahq
birliklerdin (atomlardin, ionlardin, molekulalardin) sanin aniqlaydi. Onifi ushin

_ Vp )
A-1,65-1024

gatnasin paydalanadi. Bul anlatpada V arqah elementar qutimin kélemi, p arqah

n

izertlenip atirgan zattin tigizhg, A arqal izertlenip atirgan zattin atomliq
(molekulahq) massasi, n arqah bir elementar qutiga saykes keliwshi strukturaliq
birliklerdin sam belgilengen.

Bunnan keyin difrakciyalq gruppami ham Brave panjeresin aniqlaw ushin
mterferenciyaliq reflekslerdin indekslerin aniqlaw kerek. Bul maseleni sheshiwdi
jenillestiriw  ushin adette koordinatahq bagitlar bolgan [100], [010] [001]
kosherlermmn  dogereginde kristalhq ulgilerdi aylandirtw  joh menen alingan
rentgenogrammalar paydalaniladi. Bunday jagdayda (1)-tenlemeden korinip
turganinday nterferenciyamn indekslerdin birewi us1 refleks jatqan qatlamhq
s1ziqtin qatar sanina (nomerine) ten. Demek aylamw kosheri [100] bolgan jagdayda
H = n, al aylamw kosheri [001] bolsa, onda L = n ham tag1 basqalar.

Aylamw yamasa terbeliw rentgenogrammalarin indekslew adette grafikahq
jollar menen alip bariladi. Bunday jagdayda kristaldin aylamw (terbeliw) kosherine
perpendikulyar bolgan keri péanjerenin tayinlik tegisligi (nollik tegislik) duziledi.
Bul jumisti orinlaw ushin koordinatalardin ortogonalliq sistemasi paydalaniladi.
Demek tek gana aylamw kosheri [uvw] keri panjerenmn thyinlk tegisligindegi
abscissa [HiKiL;] ham ordinatas1 [H2K;L;] menen tuwri muyesh jasap qoymay,
olardin arasindagl miyeshtin shamasi da 90° ga ten bolgan1 maqul. Onday bolsa

Hu+K,v+L,w=0, (6)

H,u+ K,v+L,w=0,

H;u+ K;v+Lsw=0
tenliklerinin orinlamiwi kerek. Bunnan [001] aylamw kosheri ushin [100] kosheri
abscissanin, [010] kosheri ordinatamih ormin iyeleydi. Tap sol siyaqh aylamw
késheri [110] bolganda abscissa [100], ordinata [001], al aylamw kosheri [111]
bolganda abscissa [110], al ordinata [112] boladi. Biz bul jaziwlarda indekslerdin
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tobesine qoyilatugin minuslard1 esapqa almadiq (musah [111], [110] ham [112]
bagitlart bir birine perpendikulyar boladi, 11-13 stwretler). Ayirim jagdaylarda
keri péanjerenin tiymnlk tegisligindegi koordinatalar kdsherlerin saylap alganda olar
arasindagl ortogonalliq shartinen bas tartqan maqul. Misah aylamw koésheri [111]
bolganda koordinataliq kosherler sipatinda [110] ham [101] bagitlarin saylap ahw
mumkin. Bunday jagdayda koordinatahq kosherler arasindagi miyeshtin manisi
H,H,+ KK, + L,L, (7
JH2+ K2+ 12 /H? + K2 + 12

cosa =

formulasinin jardeminde esaplanadi.

11-suwret. Aylamw kosheri [001] bolgan jagdayda aylaniw
rentgenogrammalarin indekslew ushin keri panjerenin tiynlik tegisligin saylap
aliw. a) tayinlik tegisliktin koordinatahq késherlerin saylaw, b) nollik tayinlik tor,
n=0; c¢) birinshi tayinlik tor, n=1.

(001}, _ 5 .
007 772 252 352
01 17t 727 337

(1iof
000 170 2 Jio

(o1 b = )
i 202 372 422
P 201 Ji7 &21

oy
maj mw o e 0

12-stwret. Aylamiw kosheri [110] bolgan jagdayda aylaniw rentgenogrammalarin

indekslew ushin keri panjerenin taynlik tegisligin saylap aliw.
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[110], [101] koordinataliq kosherleri ushin muayeshtin shamas1 a = 60° qa ten
(9-stiwret).

Abscissa hdm ordinatalar boyinsha berilgen [HKL] bagiti ushin keri panjerenin
vektorlari | gy, | lerdin tolgin uzinhgimn shamas1 menen masshtabliq kobeytiwshi
M nin kobeymesinin manisleri qoyiladi (kopshilik jagdaylarda M nin ménisi 100
ge ten dep gabil etiledi hdm bul shama Evald sferasiminradisi bolip tabiladi).

Berilgen [HKL] bagitindagi |gyx,.| vektorlarimn sanhq manisin aniqlaw ushin
kristaldin panjeresinin dawirlerin biliw kerek. Bul jagdayda kubhq panjere ushin
H? + K? + L (8)

a

|gHKL| =

Basqa singoniyalar ushin a,b,c,a,f,y,a*,b*,c*,a*,B%,y* arasindagi
qatnaslardi kristallografiyalq kestelerdenyamasa kitaplardan ahwga bolad1 (misal
[28-29, 65]).

Kosherler arasindagi maydandagn tiykargi tayinlerdin indekslerinin summasi
sipatinda amiqlanadi. Eger birinshi, ekinshi ham basqa da qatlamhq siziglarda
jaylasqan reflekslerdi indekslew zarurligi payda bolsa keri panjerenin nollik
tegishigi  paydalaniladi. Bunday tegislikte jatqan thyinlerdin indekslerinin
manislerine  keri panjerenin n-taymlik tegisliginn  en baslangish tiyininin
indekslerinin manisleri qosiladi. Misali, n-qatlamhq tegisliktin baslangish tayminin
indeksleri bilayinsha tabiladi:

Aylamw kosheri n=1 n=2 n=3
[001] (001) (002)
[110] (010) (110) (120)
[111] (111) (020 (111)

Har qiyll aylamw kosherleri ushin keri panjerinin tiyinhk tegisligin duziwge

misallar 11-13 suwretlerde berilgen.
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[oon (]

000 70 220 330 440

&35 s515 _6of s

ni i o 557
13-suwret. Aylamw kosheri [111], koordinatalar kosherleri arasindagi muyesh o =
60° bolgan jagdaydag tiyinlik tegisliklerdin tiri. a—nollik tayinlik tegislk, n = 0,

b — birinshi tuyinlik tegislik, n = 1.

Interferenciyalardin indekslerin joqarida keltirilgen tartipte aniqlaw tek apiwayi
kristaliq panjereler (p-tipindegi panjereler) ushin gana duris. Quramah elementar
quti  bolgan jagdaylarda interferenciyamin indeslerin aniqlaganda &6shiw
gagiydalarin esapqa ahw kerek.

12-suwretten kormip turganinday, [110] kosheri ushin birinshi tayinlik
tegishktin barliq thymleri har qiyll jupliqtagi manislerge iye boladi. Eger kristall
QOK hq strukturaga iye bolsa, onda olar rentgen nurlarin shashirata almaydi.
Sonliqtan  usinday  kristaldan  ahngan  aylamw  (yamasa  terbeliw)
rentgenogrammalarindagl nollik qatlamliq siziqqa en jaqin jaylasqan qatlamhq
s1ziqtagr reflekslerdi keri panjerenin ekinshi tiyinlik tegisliginen (n=2) ahnatugin
refleksler dep esaplaw kerek.

Keri panjerenin tayinlk tegisligi qurilgannan keyin bir qatlamhq siziqtin

boyindajatqan rentgen reflekslerinin indeksleri bilayinsha aniglanadi:
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Thymnlik tordin basinan (oraydan) cirkuldin jardeminde radiust & X M bolgan
doga siziladi. Doga oOtken tiyinnif indeksleri saykes qatlamhq reflekske beriledi
(azilad1). Usinday jollar menen nollik qatlamhq siziqtin barliq refleksleri
indekslenedi. Bunnan keyin kelesi qatlamliq siziqtin reflekslerin indekslewge
otedi. Indekslew processinin durts yamasa duris emes ekenligi qatlamhq sizigtin
tenlemesinin hdm 6shiw qagiydasinin jardeminde orinlanadi.

Joqarida atap otilgenindey, interferenciyamn indekslerin bilgennen keyin
difrakciyahq gruppani aniqlaw mtimkin.

Eger interferenciyaliq maksimumlardin intensivligin tallansa hdm elektronhq
tig1izhqtin targahwinin sawreti sahinsa, onda difrakciyaliq gruppanin jardeminde
simmetriyanin kenisliktegi gruppasin saylap aliw mimkinshigi tuwiladi.

Interferenciyamin  indekslerin tallaganda ntegralhq oshiwlerdin 6z ishine
seriallq ham zonahq o&shiwlerdi alatuginhgin esapqa ahw kerek. Biz bul jerde
integrallq oOshiwlerdin Brave pénjeresi tarepmnen aniqlanatugin séniw, serialliq
Oshiwdin strukturada vintlik kosherlerdin bar bohwinin natiyjesinde payda bolgan
Oshiw, al zonalhq oshiwdin jilip shagilistirrwshi simmetriya tegisliklerinin bar
boliwinin saldarinan payda bolgan soniw ekenligin atap 6temiz.

Amelde interferenciyamfi indekslerin tallaganda jane Brave panjeresinin tipin
aniqlaganda daslep integralliq soniwdin bar yamasa joq ekenligin, al bunnan keyin

qosimshaseriahq ham zonalq 6shiwlerdin bar yamasa joq ekenligin amqlayda.

2.3-§. Polikristallardiizertlew usillar

Biz endi kristalhg ulgilerdin  strukturasin  attestaciyalaw termininen
paydalanamiz. Bunday jagdayda atomhq-kristalhg strukturamt amglaw isleri
nazerde tutiladi.

llimiy ham ameliy maselelerdi sheshkende kristalhg ulginin strukturasin
attestaciyalaw maselesi juda ken tarde targalgan maselelerdin biri bohp tabiladi.
Sxemamn atamasinda avtorlardin familiyalart (misah Debay-Sherer usih) yamasa
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izertlenetugin ulginin tipi (misali "poroshok usihi" yamasa "polikristallar usih™)
paydalaniladi. Bul usillardin manisi qisqasha tirde bilayinsha aytiladi:

» obyekt sipatinda mikrokristalliq agregat xizmet etedi (sim, shlif, untalgan
kristall — poroshok, shliftag1 poroshok, trubkadagi poroshok);

» rentgen trubkasinin siziqh spektri (xarakteristikaliq spektr) paydalaniladi;

» difrakciyahq sawretti kameradag plenkaga registraciyalaw
(debaegrammalard1 tasiriw) yamasa difraktometrdin detektorimin  jardeminde
registraciyalaw (difraktogrammalard1 tasiriw).

Bul jagdayda optikahq sxemamn Ozgesheligi kollimaciyalangan dastenin
zonasinda jaylasqan tartipsiz turde orientaciyalangan mikrokristallardagi tegis
monoxromat rentgen tolqinlarinin difrakciyas1 bolip tabiladi. Difrakciya qubihsin
geometriyasin keri panjerenin ham Evald sferasimin qabil etilgen terminlerinde
tusindiriw qolayh. Ker1 kenislikte polikristallq obyektke koordinata baslar
ullwmaliq bolgan bir birine sahstirganda qalegen muayeshke burilgan keri
panjerelerdin jiynagi saykes keledi. Bul jagday obyekttin keri kenisliginde bar
bolgan ham bir (hkl) tayininin oray1 (000) bolgan sferanin betine jayilatuginhgin
angartadi. Difrakciyallq eksperimentte tolqin uzinhgi, yagmy shagihstinw
sferasitnin diametri  berilgen. Bunday jagdayda berilgen kristallografiyahq
tegislikler arasindagt qashiqhlq d ushin 2dsinf =0 Vulf-Bregg shartinin
orinlaniwi us1 tayinnin sferas1 menen shagihstinw sferasimn kesilisiwin angartadi
(14-stwret). Natiyjede konushq bet boyinsha difrakciyaga ushiragan nurlar
tarqaladi. Konustin tobesindegi muyeshtin shamasi 40 ga ten. Difrakciyaga
ushiragan nurlardin cilindr tarizli rentgen plenkasinmihi beti menen kesilisiw s1z1g1
rentgenogrammadag difrakciyaliq si1ziqqasaykes keledi.

Demek, polikristallardin rentgenogrammalarinin keri panjenenin vektorlarinin
uzinhgin beretuginhgin koremiz ham sawretlerde (rentgenogrammalarda) uzinhgi
2/\ den kem bolgan vektorlardi gana koremiz.

Debaegrammalardiqayta islegendegi (indekslegendegi) en starthq procedura
difrakciyahq siziglardin plenkadagr orinlari boyinsha difrakciyaliqg muyeshtin

manisin ham olardin intensivliklerin vizualhq tarde amglawdan ibarat boladi.
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Difraktometrde islegende muyeshlerdi olshewde ham intensivliklerdi (difrakciyahq
maksimum astindagt maydan) amglaganda standart dallik tamiyinlenedi jane
difrakciyahq siziglardin formalar: (biyikliktin yarimindagi kenlik) aniglanad.

14-stwret.

Polikristallar (yamasa untalgan

kristallar) ushin Evald quriliwi.

Strukturan1  modellestiriw, anmiqlaw ham dalligin  arttinw  magqgsetinde
gollanilatugin untalgan materiallardin (poroshok térizli materiallardin) joqari
dalliktegi difraktometriyas1 kristallar rentgenografiyasimin jana bagdarlarimin biri
bolip tabiladi. Otken asirdift 60-jillarinin aqirinda Ritveld tarepinen eksperimentte
ham esaplaw jardeminde alingan difraktogrammalardi sanhq jaqtan sahstinw
ideyas1 usinildi [10]. Bul jerde aldin-ala quramhq reflekslerge boliw procedurasin
joq etiw nazerde tutildi. Bul usildin bunnan keyingi rawajlammw barisinda
strukturahq izertlewlerdin kolemi putkilley rawajlanip ketti hAm poroshok metodi
materiallardin  strukturaliq  xarakteristikalarin  izertlewdin tiykargr  usillarina
aylandi.

Metodtin  ideyas1  tomendegidey: esaplanilgan  difrakciyaliq  iymeklik
eksperimentte alingan iymeklikke salistirilganda tohq difrakciyaliq profildin hér
bir noqatindagi rentgen nurlarimin shashiraw mtensivliligi paydalaniladi, bul
procedura modeldin strukturaliq parametrlerin en kishi kvadratlar jardeminde
variaciyalaw jardeminde amelge asiriladi. Metodtin matematikaliq formulirovkasi
Nyuton-Gausstin klassikahq en kishi kvadratlar usih bohp tabiladi jane
eksperimentte ham esaplawlar jardeminde ahngan profiller arasindagi ayirmamn

kvadratinin minimalhgin kozde tutadi:
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M= Wilyig—f,(0)]> = min

Bul anlatpada y;, ham f;(x) = f(0;,x4,%,,...) arqall 6; nogatlarindag
cksperimentallilq ham esaplanilgan difraktorgammalardin intensivlikleri berilgen, x
bolsa optimallastirilgan profillik ham strukturahq parametrlerdin jiynagi, N arqah
difraktogramman1 payda etiwshi noqatlardin sani, w; arkah salmaqliq kobeytiwshi
(BecoBoil MHOkUTEN) belgilengen.

Difraktogrammamn i —noqatindagi esaplanilgan intensivlik mina formula

jardeminde aniqlanada:

£i@) =5 ) IFlPmL(O)G(B6,0P, + B(26).
k

Bul anlatpada S arqali masshtabhiq koefficient, F), arqah strukturaliq faktor, m,
arqali qaytalamw faktor1, P, arqali tekstura ushin beriletugin qosimta, L(6;) arqal
Lorenc ham polyarizaciya faktori, G(A0;,) arqall siziq prifilinih funkciyasi,
B(26;) arqah fondi esapqa ahw funkciyasi belgilengen. AGy=0;-0x ham 6; arqal
difraktogrammamn i —noqatina saykes keliwshi shashiraw muyeshi, 0y arqal
Bregg muyeshi belgilengen. En keyingi anlatpa boyinsha summalaw i —noqattag
intensivlikke ules qosatugin barhq refleksler boyinsha jorgiziledi (Har qiyh
difrakciyalhq siziq belgili bir matematikaliq funkciyamin grafigi bohwr kerek.
Sonhqtan joqarida keltirilgen siziqtin prifilinin funkciyas:1 G(A6;;,) aniglaniwi
zarr bolgan ahmiyetli funkciyalardin biri bolip tabilad1).

Ayinim s1ziqtin profilinin formas1 ayqin materialdin individualliq 6zgeshelikleri
menen difrakciyallq asbaptin parametrlermen kelip shigatugin shashilawdin
fizikaliq faktorlarimih qosindikérinisi bolip tabiladi.

Esapqa individualhq s1ziqtin (difrakciyaliq s1ziqtin) profilinin funkciyasin aliw
principialhq dhmiyetke iye bolgan gadem bohlp tabiladi. Bul ideyada bir birinen
jaman ayrilatugin siziqlardagi informaciyalardi da paydalamiw nazerde tutiladi. Bul
metodt1 (usild1) Ritveld tarepinen birinshi ret paydalanilgannan beri funkciyalardin

ogada kop sanli funkciyalar sinap korildi hdm profildin funkciyasi joqar1 dalliktegi
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natiyjelerge erisiwdegi tiykargi faktor bolip tabilatuginlagt malim boldi. Siziqtin
formasinin en adekvat bolgan formasin arnawh tirde izlew ameliy jaqtan derlik har
bir izertlewdinh usit funkciyamin tirin jane profillik parametrlerdi aniqlawshi
etaplarin 6z ishine alatuginligin korsetedi.

Adette profillk funkciyan: eki qurawshiga boledi: formanmin profilinin
simmetriyalhq funkciyasi ham asimmetriyaliq funkciyasi.

Asimmetriyaiq funkciyasi mina targe iye:

G(ABi)=9(ABik)*A(Abk)

Difrakciyahq siziglardin asimmetriyahhg tiykarinan dastenin parallelliginin
joghginda (dastenin shashiraytuginhginda). Esaplawlarda kopshilik jagdaylarda
assimmetriya analitikaliq tarde esapqa aladi. Bul jerde Ritveld tarepinen berilgen
mina anlatpa jetkilikli darejede effektivli bohp tabiladi:

a - sign(Af;,) - (20)*
tan, '

A(AB,)=1—

Bul anlatpada a arqah assimetriya parametri belgilengen.

2.4-§. Mathematica kompyuterlik algebra ham Delphy programmalaw

tillerinin jardeminde rentgendifrakciyaliq eksperimentlerdi modellestiriw

Rentgendifrakciyallq eksperimentlerdi kompyuterlk modellestiriw hazirgi
wagqittagi kondensaciyalangan hallar fizikasinin dhmiyethi waziypalarinan biri bolip
esaplanadi. Kristallar rentgenogrammasinin sanh modelin quriw arqali har qiyl
qatti materiallardin  atomhq-kristaliq  strukturalarin  amqlastinw, jane de
rentgendifrakciyaliq suwretlerdin payda bolhw processin koép sanh geometriyahq
sxemalar ham arnawh nurlamiw spektrlerinin jirdeminde demonstraciyalaw amelge
asirilad.

Bul jumista Mathematica kompyuterlik algebramin 11-versiyas1 jardeminde,
jane de imperativlik, strukturaliq obyektlik-orientirlik Delphy tilin qollamiw arqah
Laue ham aylamiw (terbeliw) usillarinda difrakciyaliq suwretlerdi quriw héreketi

amelge asirildi.
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Qagrydaga muwapiq, en daslep saykes sizigh turlendiriwlerdi dmelge asiriw
argall kristallografiyallq koordinatalar sistemasinan rentgen kamerast menen
baylanisqan laboratoriyaliq dekarthq koordinatalar sistemasina otiw talap etiledi.
Bunda monokristaldi eki kosher boylap buriwdi dmelge asiriw ndzerde tutiladi:
birlemshi rentgen nurlart dastesi boylap ham rentgen kamerasina vertikal kosher
boylap buriw. Barliq tallawlar keri panjere tilinde alip bariladi ham sonhqtan bul
jumista paydalanilgan tiykargt shamalar rentgen nurlari tolqin  uzinhgi
(polixromathq nurlamw jagdayinda Amax hdm Amin ), kristalliq panjere turaqhsi (keri
panjere vektor1 qurawshilart Hy,, Hy ham H, ke saykes), rentgen kamerasina
salistirgandagi kristaldin bagitin korsetiwshi eki muyesh, rentgen kassetasinin
Olshemlerinin shamasi, ulgi hdm plenka ara qashiqligl, jane de aylamiw (terbeliw)

usilindagi terbeliw intervali bolip esaplanada.

15-suwret. Difrakciyamn sxemast:
N — nurlamw deregi; C — kollimator;
K — kristall; IT— plenka; M, —
plenka oray1; M; —

rentgenogrammadg refleks; 71; -

£ shagihsiw tegisliklerine tusirilgen

normal. Laboratoriyaliq

koordinatalar sistemasinin Z késheri
birlemshi rentgen nurlar1 déstesine
garama-qarsi bagitlangan, XY
tegisligi plenka tegisligi menen
parallel.

Lauegramma ham epigrammani tusiriw jagdayinda fotoplenkadagt X ham Y
rentgen reflekslerinin koordinatalar1 tdmendegi formulalar jardeminde esapalanadi
[91]:

X =Rcosé,Y =Rsind,R=—-Ltg La).
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H, . H,
d = arccos |—————=|sign H,,a = arccos (—) 20 =11 — 2.
Hi+ H H

Formulada keltirilgen H,, H,, H, - keri panjere vektori qurawshilari, a — Z
késheri ham keri panjere vektor:1 H arasindagi muyesh.
Bunda tdmendegi shartler esapqa ahimiwi kerek:

1. Barliq quriwlarda Z kosheri rentgen nurlar1 agisina qarama-qarsi bagitlanadi

(yagniy H, = 0).

H, A%+B?
2. 0 < m — 2arccos (;) <arctg ( » L) yamasa
H, A% + B?
nZn—Zarccos(—>>n—arctg L|.
H 2
H? 1 H? 1
3. < ham qosimsha > :
2H, Amin 2H, Amax

Albette, rentgendifrakciyaliq suwretlerdi modellestirgende rentgen nurlarinia
shagihsiwina ham payda bolgan difrakciyahq daqlardin intensivliklerine tasir
etiwshi strukturaliq faktor ham qaytalanmiw faktorin esapqa aliw kerek. Strukturaliq
faktord1 esaplaw kristallar rentgenografiyasindagi elementar qutida jaylasqan
atomlar koordinatalarin esaplawshi belgili formulalar jirdeminde amelge asiriladi
[92]. Bunda atomhq shashiraw faktor1 shamasin esaplap shigariw ushin Fit
(Mathematica tilin qollanganda) buyrnigl jardeminde tablicahq magliwmatlar
mterpolyaciyas1 arqah alingan magliwmatlar paydalaniladi. Bul jagdayda kukirt S

atomlar1 ushin tdmendegi anlatpa alindi (figuraliq qawsirma ishindegi birinshi san

in 0 D e , :
Slj , shamasina, al ekinshisi atomliq shashiraw faktor1 manisine séaykes keledi):

Data = {{0,16},{0.1,13.6},{0.2,10.7},{0.3,8.95},{0.4,7.85},{0.5,6.85},
{0.6,6.0},{0.7,5.25},{0.8,4.5},{0.9,3.9},{1.0,3.35},(1.1,2.9}};
Line=Fit[Data,{1,x,x2,x3},x]; s=Plot[%,{x,0,1.1}]; f=ListPlot[Data]; Show][{s,}]

Alingan nétijeler 16-suwrette korsetilgen.
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16-stiwret.
Kukirt ushin atomliq shashiraw

faktorimn garezliligi.

141

v Noqatlar — adebiyatta berilgen

magliwmatlar, iymek siziq - Fit

sin@

0 (Mathematica) buyrigi jardeminde

0.2 0.6 1.0 interpolyaciyalaw arqal alingan

funkciya grafigi.

Qaytalamw faktorinin manisi rentgen plenkasimin bir noqatina kelip tisken
rentgenlik shagihsiwlardin sanin summalaw arqali aniqlanada.

Mathematica programmalaw tili Manipulate buyrigr jardeminde izertlenip
atirgan materialdin kristaliq péanjere parametrlerin, tisiriw geometriyasin, rentgen
kameras1 boylap kristaldi burtw muyeshin 6zgertiwge mumkinshilik jaratadi.
Birag, Delphy tilin paydalanganda bunday muamkinshilikti amelge asiriw
sahistirmali quramah ekenligi kormnedi.

17-stwrette kubliq kristallar ushin alingan esaplaw lauegrammalar1 keltirilgen.

Aylamiw  rentgenogrammasin modellestiriw ushin rentgen plenkasindagi

refleksler koordinatalar1 tomendegi formulalar jardeminde esaplap shigariladi:

H2/12
X =R ) on(H.), Y = R
= R arccos | ——%— |sign(H,), =R—2—.
[—HZ R Ny

Aylamiw rentgenogrammasin quriwda rentgen reflekslermin dshiw shartlerin,
strukturaliq faktor shamasin, jane de qaytalamw faktor1 manisin de esapqa ahw
kerek boladi. Terbeliw rentgenogrammasina oOtiwde izertlenip atirgan kristall

ulgisinin terbeliw intervahin esapga ahw tiyis.
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a) b)

17-suwret. Mathematica 11 (a) ham Delphy (b) tiller1 jardeminde alingan
esaplaw lauegrammalari. Birlemshi daste bagiti [111] bagitina saykes keledi. b

suwrette difrakciyaliq shagihsiw intensivlikleri esapgaahingan.

18-sawrette qorgasin ortovanadati Pb,(V0,), ferroelastigi kristainin joqari
temperaturall monodomenlik hdm témen temperaturalh polidomenlik fazalar1 ushin
esaplap shigilgan modellik terbeliw rentgenogrammalar1 keltirilgen.

Bul jerde qorgasin ortovanadatinin polidomenlik fazasimif rentgenogrammasi
omn monodomenlik fazasinin rentgenogrammasina salstirganda bir qansha
quramah ekenligi korinip tur. Albette, rentgendifrakciyalq suwrettin quramahlig
kop sanl orientaciyaliq hallardin payda boliw1 menen baylanish. Haqiyqatinda da,
373 K nen joqar1 temperaturalarda qorgasin ortovanadati trigonalliq strukturaga iye
boladi. Bunnan tomen temperaturada I dwlad fazaliq 6tiw natiyjesinde monoklinlik
struktura  qaliplesedi.  Monoklinlik  strukturamin  payda boliw1i  quramah
dvoynikleniw mexanizmi saldarinan juriwshi fazahq 6tiw menen baylanishi. Bunda
kristalhq  panjere = parametrleri sezilerl darejede 6zgeredi ham  §jire
temperaturasinda dvoynikleniw muyeshinin shamasi 5.1° ga ten boladi. Demek,
modellik difrakciyahq suwret barhq orientaciyahq hallardin difrakciyaliq

sawretleri superpoziciyasinan turadi eken. Sonliqtan, 18b suwrette korsetilgen
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modellik rentgenogrammam quriw ushin Pb,(V0,), kristahndag1 fazahq otiwler
kristallgeometriyast  haqqindagi  bilimler zarGr hdm bunda  modellik
rentgenogrammant quriw boyinsha barliq kristallografiyahq maghwmatlardi
esapqaaliw kerek boladi.

. b)

18-suwret. Qorgasinortovanadat1 Pb, (V 0, ), ferroelastigi kristalinin joqari
temperaturali monodomenlik ham tomen temperaturah polidomenlik fazalar

ushin esaplap shigilgan modellik terbeliw rentgenogrammalari.

19-suwrette kuakirth cink ZnS kristahnin polidomenlik (19a stiwret) ham bagith
deformaciyalangan jagdaylarinda alingan modellik terbeliw rentgenogrammalari
korsetilgen. Cink sulfidi kristahnda 1900-1500°C shamasindagl temperaturalarda
kubhq kristaldin eki orientaciyahq hah payda bohwi natijesinde joqari
temperaturali  vyurcitlk modifikaciyasinan tomen temperaturall  sfalerithk
modifikaciyaga qaray fazahq oOtiwi jaretuginhgr belgili. Sonhqtan polidomenlik
jagday ushin ahngan difrakciyaliq sawret kristaldin kubliq modifikaciyasina tiyish
eki difrakciyaliq suwrettin superpoziciyasinan quraladi. Eki birdey difrakciyahq
sawrettin  superpoziciyast simmetriyanin jana (jalgan) elementlerinin  payda

boliwina alp keledi.
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b)
[o 15
19-sawret. ZnS kristahmn polisintetiklik (a) hdm monolristalliq (b) modellik
terbeliw rentgenogrammalari. Terbeliw késheri [111]. Terbeliw intervahnin 159 gqa

ten ekenligi korinip tur.

Strukturallq ~ 6zgerisler  processlerinin  kristallgeometriyasin  difrakciya
qubilisindagiday etip ayqin  korsetiwge mumkinshilik  jaratiwshi
rentgendifrakciyaliq eksperimentlerdi modellestiriwde bunday programmalardi
gollamiw arqali rentgen nurlar1 optikasi menen baylamish talim beriwde jags1 ham

paydah natijege erisiw mumkin dep esaplawga boladi.
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1l BAP. Samariy monosulfidi, SmS ham GdS birikpelerinin
quymasindagi fazahq otiwlerdi rentgenografiyahq izertlewler

3.1-§. Samariy monosulfidi (SmS) kristallarindagi metall-yarim otkizgish

fazahq otiwleri

SmS birikpesi ionhq baylanisqa iye boladi hdm NaCl tipinde kristallanadi
(simmetriyasimin kenisliktegi gruppasit Op = Fm3m, Debay temperaturas1 247 K
[67], balqiw temperaturas1 2210 K [68]) [153]. Shamast ~7 kbar bolgan
gidrostatikaliq basim tusirilgende birinshi awlad fazaliq 6tiwi orin aladi. Usinin
saldarinan baslangish yarim otkizgish faza (B-faza) metalliq fazaga otedi (M-faza)
[70]. Bunday fazahq otiw 1zomorfhq fazaliq 6tiw bolip tabiladi (izomorfhq fazahq
Otiwde kristaldin simmetriyasinin noqathq gruppasi o6zgermeydi, al kristalliq
panjerenin turaqlilarimn manisleri gana 6zgeriske ushiraydi). Hazirgi waqitlar
samariy monosulfidi kristallarindagi yarim o6tkizgish — metall (B — M) fazahq
Otiwin 4f—5d elektronhq otiwi, yagny samarity ionnimin valentliginin 2 den 2,62

ge shekem tulkeyiwi menen baylanistiradi [71].

g 6.0
E':J .

5.9
t

}

5.5 1
SmS 0.20

—1 }

I 1 |
0.40 0.60 080 = GdS

X

20-suwret. Lattice-parameter data as a function of Gd concentration at 298°K
(circles) and 4.2°K (squares). The parameter is independent of concentration in the

range 15<x<22 at.%.
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[70]-jumista ahngan magliwmatlar B — M fazalq 6tiwinde elementar qutinin
kéleminin ~16 procentke kemeyetuginligin korsetedi. Usinday ulken kolemlik
effekttin natiyjesinde monokristalliq tlgiler har tarepleme basimnin (gidrostatikaliq
basimnin) tasirinde poroshokqa (mayda kristallga) aylanadi. Bul jagday SmS
monokristallarin izertlew processindeulken qiyinshiliglardi payda etedi.

Bir qatar jumislarda (misali [72]) Ojire temperaturalarinda B—M fazahq

otiwmin 5,7 kbar, al keri o6tiwdin 2,0 kbar basimlarda juzege keletuginligi

korsetilgen.
400
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[73-74] jumuslardin avtorlart SmS kristallarimn metalliq fazasin har qiyh
deformaciyalardin  jardeminde  atmosferallq  basimlarda  stabillestiriwdin
mumkinshiliklerin tapti. Misah samariy monosulfidi kristallarin almaz pastanin
jardeminde  polirovkalaganda  monokristalnq  ulgilerdin ~ betinde  serpimli
kernewlerdin payda boliwimin natiyjesinde metalhq fazanin qaliplesetuginlig
tabilgan. Al us1 betti lazer nur1 menennurlandirganda keri metall>yarim 6tkizgish
fazaliq otiwi orin aladi eken [74-75]. M- ham B-fazalardin jaqtiliqtt shagihstinw
koefficientlermin putkilley har qiyh bohwimn sebebinen usinday kristallardi
informaciyalardi jaziw ushin arnalgan duzilislerdi sogiw ushin  qollamw

mumkinshilikleri payda boladi.
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En birinshi bolip A.Jayaraman ham onin soavtorlar1 SmS kristallarin GdS
birikpesi menen legirlegende kristalhq péanjerenin parametrlerinin sekirmeli tirde
6zgeretuginligin korsetti (20-sawret)[76]. Bul jumista Sm atomlarinin orinlarin Gd
atomlar1 1iyelegende samariy monosulfidi kristallarimin ishinde ishki qisithwdin
payda bolatuginhg koérsetilgen. Jetkilikli déarejedegi koncentraciyalarda (15-16
mollik % GdS qatnasqanda) effektivlik ishki basim B—M izomorfliq fazalq
oOtiwmin juriwine ahp keledi (gidrostatikahq basimmn astinda fazahq otiwdin
jargenindey). Bunday jagdayda gadoliniydin valentlik hali 6zgeriske ushiramaydi.
Koncentraciyamn x = 0.12— 0.15 diapazoninda Sm;GdxS quymasinin yarim
Otkizgish fazas1 gidrostatikahq basimnin tasirinde metallq M-fazaga qaytimsiz
turde otedi.

Izertlewler  oOtkerilgen dawirge shekem Sm;.GdiS — sistemasinin  xal
diagrammas1 tohq tarde duzilgen joq. A.Jayaraman tarepinen usinilgan hal
diagrammasimin dalligin jetilistiriw maselesi orin ald1 (21-suwret).

Solay etip ilimy 4debiyatta bar maghwmatlardi tallaganda samariy
monosulfadi kristallarinda gidrostatikahiq basimnin tasiri astinda yarim 6tkizgish
— metall izomorfliq fazaliq o6tiwinin orin alatuginhgin koérsetti. Bul fazalhq 6tiw
samariy ionmnin valentliginin 6zgeriwi menen baylanish. Bunday kristallardi GdS
birikpesi menen legirlegende kristalda effektivlik ishki basimnin payda boliwimin
sebebinen fazahq otiwdin juzege keliwi ushin zarGrli bolgan gidrostatikaliq
basimmin shamas1 kishireyedi. Fazahq otiwde ftlken kolemlik effekttin
baglamwinin saldarinan monokristalhq tlgiler qiyraydi. Sonhqtan us1 waqitlarga
shekem  samarty  monosulfidi  kristallardagi  strukturahq  aylanislardin
6zgesheliklerin tolq izertlewdin sati tispegen.

Bizin izertlewlerimiz SmS kristallarindag1 fazaliq otiwlerdin
kristallgeometriyasin uyreniwden baslandi. Bunnan keyin rentgen difraktometrinin
ham terbeliw kamerasinmin jardeminde jardeminde kop ret qaytalangan fazahq
Otiwlerdi izertlew jumuslan jirgizildi.

Smy.Gd,S birikpelerindegi fazaliq otiwlerdi izertlegende pyezometrlik asbapti

paydalanganda (ortahq sipatinda qorgasin xizmet etti) monokristallardin
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qiyramaytuginhgr aniqlandi. Sonhqtan bunday kristallardagi eki fazaliq haldi
atmosferaliq basimlarda tyreniwdin mimkinshiligi payda boldu.

Bul fakt otkerilgen izertlewlerdin tiykarin quradi.

Rentgenografiyaliq jollar menen ham optikaliq mikroskoptin jardeminde ojire
temperaturalarinda tdmendegidey obyektler izertlendi:

1) pyezometrlik d&sbapta araliqhq eki fazah (B+M) halga oOtkerilgen
Smo.g7Gdg 13S monokristallart Smg g7Gdg.13S;

2) baslangish B fazadagr ham gidrostatikaliq basimmn tasirinde qaytimsiz
tarde M fazag otkerilgen SmggsGdo 15S monokristallart;

3) porshen-cilindr tipindegi (ortahq — qorgasin) pyezometrlik duziliste
gidrostatikaliq basimlar astinda bir neshe B2M fazalhq otiwler cikllarin bastan
Otkergen SmS monokristallari.

Jogarida atap otilgenindey, barliq kristallar NaCl tipindegi strukturaga iye
boldu.

SmS, Smpg;Gdo13S ham SmpgsGdoisS  kristallarin  rentgenografiyaliq
izertlewler RKV-86A kamerasinda ham DRON-2.0 difraktometrinde CuK, ham
FeKnurlarin paydalaniw joh menen jurgizildi.

Smeg;Gdo1sS  kristallarimin  baslangish  B-fazasimin  strukturast  jetkilikli
darejede joqart boldi. Bunday monokristallardagi kristaliq bloklar arasindag
orientaciyalar arasindagi muyeshlerdin shamasi1 1° tan ulken emes. Pyezometrde
izertlew ushin tlgiler almaz keskishtin jardeminde kesildi ham ximiyahq jaqtan
gayta islendi (tpaBnenme). Usinday mexanikaliq tasirlerde ulginin betinde M-
fazaga tiyish bolgan monokristaliq plenka payda boldi ham bul kristalhq
plenkanmin strukturas1 B-fazaga tiyisli bolgan matrica menen kogerentli tirde
baylanisqan edi.

Izertlenilgen kristalhq ulgiler keyin pyezometrde aralighq eki fazaliq (B+M)
halga  Otkerildi.  Rentgenogrammalardi  tallaw  hadm  difraktometriyanin
maghwmatlart B—M fazahq otiwinde kristallografiyaliq bagitlardin 6 muyeshlik
minut dallikte 6zgermeytuginhgin korsetti. Bul maghwmatlar izomorfliq fazahq

otiwde metalhlq ham yarim oOtkizgish fazalarimin a kristallografiyaliq bagitlarimn
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6zgermeytuginhgin tastiyiqlaydi. Demek B-fazamn a bagiti M-fazamin a bagiti
menen parallel ekenligine iye bolammz. Usimin ndtiyjesinde M-fazamin har bir

refleksine M-fazanin bir refleksi saykes keledi.

L,

2 T 20.gad 2 0 1 2¢grad 2 1 © 1 2epgrad

22- stwret. Smg g7Gdo 13S kristalh ushin bir kristalliq spektrometr usilinin
jardeminde alingan difrakciyaliq iymeklikler. a— B-faza baslangish halda, b—B-
faza eki fazaliq halda (B+M fazalar), ¢ —M-faza eki fazahq halda.

Ekinshiden, eki fazamin da kristaliq tulgnin kolemi boyinsha bir tekli
tarqaliwinmin orin alatuginhgr aniqlandi. Bul jagdaydin orin alatuginligin aniglaw
ushin ham qiyl (hkl) shamalarina ten rentgen reflekslerinin intensivlikleri ham
kristalhq tlginin betinih rentgen nurlart tasip turgan har qiyh maydanlarinda
difrakciyaga ushiragan rentgen nurlarimin intensivliklerinin qatnaslar izertlendi.
Kép qaytalangan difrakciyaliq eksperimentler ham quyh fazalarga tiyish bolgan
rentgen piklerinn  biyiklikleri menen maydanlarinin qatnaslarimn  6zgerissiz
galatuginhgin korsetti (demek kristalhq tlgilerdegi har qiyh fazalar iyelegen
kélemlerdin shamalarinin qatnaslar turagh degen s6z).

Ushinshiden, (B+M) halda B- ham M-fazalar monokristalliqt: saqladi.Biraq
minaday jagdaylardin orin alatuginhg aniq boldi: eki faza ushin da bloklar
boyinsha maksimalliq razorientaciyanin (bloklar arasindagi muyeshlerdin) shamasi
birdey bolsa da (shama menen 4° tan ulken emes) B- ham M-fazalardagi

subtuyirtpeklerdin (rus tilinde subzerna) tarqahwi har qiyh bolip shiqti. B faza
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ayqin turdegi strukturaga iye emes ushin kop sanl iri hdm mayda bloklarga
boliniw tan. Al M fazamin subtlyirtpeklermin olar arasindagi razorientaciya
muyeshleri boyinsha tarqahwi simmetriyaliq iymekliktin jardeminde tariyiplewge
boladi. Bul iymekliktin formasi ayqin tirde korinip turatugin substrukturanin
payda boliwina saykes keledi. Bul jagday bir kristalliq spektrometr usili boyinsha
alingan difraktogrammalarda hadm terbeliw rentgenogrammalarinda amq korinedi
(22-suwret).

B—M fazaliq oOtiwde rentgen reflekslerinin bir neshe reflekske bolniwi
baqlanbadi. Bul jagday fazaliq otiwde strukturamin izomorthq o6zgeriwinin
dilataciyahq mexanizm menen jiretuginhginan derek beredi. Eger bir reflekstin bir
neshe reflekslerge boliniwi orin alatugin bolsa, onda fazaliq otiwdih basqa
kristallgeometriyast — ekileniw menen jizege keliw mexanizmi hagqinda aytiwga
tuwrt kelgen bolar edi. Biraq bir reflekslerdin ekiden aslam reflekslerge
aylamwinin baqlanbaganhg sebepli fazahq oOtiwdin dilataciyahq mexanizmi
haqqinda gap etiwge mumkinshilik beredi.

Solay etip Smgg/Gdo13S kristallarindagr eki fazaga iye ulgilerdi izertlewdin
barisinda B—M fazaliq otiwmin dilataciyahq mexanizm menen juretuginhgi,
yagniy elementar qutilardin qabirgalarimifh uzinhqlarimn 6zgeretuginhig, al olardin
orientaciyalarimin (bagitlarinin) 6zgermeytuginhgr haqqindajuwmaqqga kelemiz.

Tomende keltirilgen kestede kristaldin taraghlarimn maénislert ham ahngan
difrakciyahq piklerdin yarim kenligi hagqindagr maghwmatlar keltirilgen. Kestede
en daslepki kristalhq ulgidegi B- ham M-fazalardin (M-faza kristalhq ulginin
betinde jaylasqan) turaqhlarimin ham bir neshe fazahq 6tiwlerdi basinan keshirgen
tlgilerdegikristaliq panjerenif turaqlilarimn +5-104 A dallikte birdey ekenligin
kériwge boladi. Biraq difrakciyaliq piklerdin yarim kenligi adewir keneygen. Bul
jagday kvazigidrostatikaliq basim menen qayta islengennen keyin eki fazamin da
kernewli awhalda jaylasatuginhigr haqqinda derek beredi. Somih menen birge M-
fazaga tiyish bolgan difrakciyahq piktin yarim kenliginin kobirek ulkeygenligi
(0,097° ga, al B-fazaga juwap beretugin difrakciyahq reflekslerdin yarim kenligi
0,038°%qa) diqqatt1 tartatuginligin atap 6temiz. Korinip turganinday, bul jagday 6z
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gezeginde B-fazada kernewlerdin kristaliq bloklardin payda boliwi menen

relaksaciyalanatuginhgr menen baylanish bolsa kerek.

B- ham M-fazalardin kristalliq panjerelerinin turaqhlar (angstremlerde)

a + 0,005A Daslepki tlgi Basim menen qayta
(200) difrakciya- islengen kristalliq ulgi
liq piginin yarim B-faza M-faza B-faza M-faza

kenligi, (plenka)
+0.005 A 5.8936 5.6878 5.8924 5.6870
0.175 0.219 0.213 0.300

SMS, SmpgsGdo15S kristallarin RKV-86A kamerasinda izertlewdin barisinda
lauegrammalar ham  terbelis  rentgenogrammalar1  tasirildi.  SmggsGdg 15S
birikpesinin  lauegrammalari  monokristallardin  qabirgalarina  sahstirgandag:
kristallografiyahq kosherlerdin bagitlart fazahq oOtiwge shekem qanday bolsa,
fazaliq otiwden keyin de sonday ekenligm korsetti B—M otiwindegi
kristallografiyaliq bagitlardin 6zgerissiz qahiwin terbelis rentgenogrammalart da
korsetti. Reflekslerdin jayihwi fazaliq otiwde kristalhq bloklar arasindag
muyeshlerdin 4° ga shekem ulkeyetuginhgin korsetti.

23-suwret.
SmS kristallarimn (400) thyininin kese- 2°
kesimleri.
L . or &
1 - daslepki kristalliq tlgi 1
2 - B2M fazahq 6tiw ciklin bir ret basinan -2+

keshirgen tlgi,
3 - fazahq otiwdin 10 ciklin basinan

keshirgen ulgi.
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SmS kristallarinin (400) taymnlerinin kese-kesimlerin rentgen difraktometrinin
jardeminde duziwdin natiyjesinde alingan grafikler 23-suwrette berilgen. Bul
suwrette ulgilerdegi kristalhq bloklardih bir birine salistirgandagr tartipsiz tirde
burihwlarinin shamasimn fazaliq 6tiwdin birinshi ciklinan keyin ~49 ga, al 10

cikldan keyin ~8°qa jetetuginligi korinip tur.

. 24-suwret.
SmS kristallarimin PKB-86A
a) 0 Som E kamerasinda tasirilgen

terbelis rentgenogrammalari.
a -daslepki monokristall,
b - bir neshe B&M fazahq

otiwlerdi basinan keshirgen

' b) kristall.
’ ) \ \ N\

SmS monokristallarinin algilerin - monokristalhiq bloktan kubhq panjerenin
gaptallarina parallel tarde qagip ahw (BeikanmmBanume) joli menen tayarlandi.
Optikalhq baglawlard: otkeriw ushin olardin betleri jetkilikli darejede tegisedi.
Bunday baslangish tlgilerdin tek B-fazadan turatuginhgi rentgenografiyahg ham
optikahq izertlewlerdin barisindaaniqgland.

SmS kristallarimin ulgilerinin terbelis rentgenogrammalarinda birinshi B&M
otiwinin cikhnan keyin reflekslerdin bir bolimi eki qurawshiga bolinedi. Bul
jagday M—B otiwinde M fazasinin galdiglarinin saglaniwi menen baylanish (15
procentke shekem). Fazahq otiwlerdin birinshi ciklinan keyin M-fazamn
galdiglarinin  barekenligi optikaliq mikroskoptin jardeminde de koérinedi. Bul
galdiglar kubtin gabirgalarina parallel fazahq otiwlerdin 10 cikhnan keyin M-
fazamn bar ekenligi rentgenogrammalarda da, optikaliqg mikroskopta da sezilmeydi
(24-stiwret).

SmS kristallarindag: kvazistatikahq (qisiwshi) basimdagi fazalq otiwlerdi

uyrengende (qisiwshi ortaliq qorgasin)  ulgilerdin 6zine tan “shinigiwimn"
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("trenirovkasimin™) orin alatuginhg dalillendi. Eger fazaliq o6tiwlerdin birinshi ham
ekinshi cikllarinda B&M fazalq otiwleri 4,7 kbar basimda jaretugin ham sekirmeli
tarde amelge asatugin bolsa, onda "shimigiwdan™ keyin izertlenip atirgan qubihs
stabillesedi ham V/(P) garezligi (kélemnin basimnan garezligi) barliq detallart
boyinsha qaytalanadi. Kristallig bloklar arasindagi muayeshlerdin manisi 8 gradusga
shekem jetedi ham bunnan keyingi fazahq otiwlerdi bul muyeshtin manisi
6zgerissiz  galadi. Basim ahp ketilgennen keyin M-fazamn qaldiglan
baglanbaytugin boladi. Bul qubihstin sebebin "shimgiwdan" keyin kernewlerdin
relaksaciyasinin jenilleniwi menen baylanistinwga boladi. Al kristalliq bloklar
arasindagr muyeshtin shamasinin 6siwin har qiyh kélemlerge iye eki izomorfhq
fazamn arasindagi ayinip turiwshi betlerdegi strukturaliq defektlerdin ornigh
sistemasimin payda bohwi menen baylanish bolwinmn itimalhg jogar. Biz
defektlerdin bir boliminin mikrojariglar tarine iye dep boljaymiz. Bul mikrojariglar
gidrostatikahg basimmin saldarinan kristalliq ulgilerdin qiyrawin tamiyinleydi. Al
pyezometrde bolsa monokristalhig ulgilerdi jabisqag ortahg bolgan gorgasin
gqiyrawdan saglaydi. Ol mikrojariglardin kritikahq o6lshemlerdey o6lshemlerge
shekem o6siwine tosqinhq giladi.

Monokristalhg ulgilerdin gidrostatikahg basim astindagi giyrawi (mayda
boleklerg eboliniwi) M—B keri fazahgq otiw menen baylanish. Bunday fazalq
otiwde ulken kolemge iye faza ayirihip shigadi. Smgg;Gdo13S quymasinda bolsa
B—M otiwinde monokristalliq ulgilerdin giyraw: (untahwi) orin almayd.

Otkerilgen tajiriyoeler M2B otiwlerinin wagit boyinsha rawajlanbaytuginhgin
korsetti (bul jagday pyezometrlik izertlewlerdin barisinda anig korindi). Al fazahq
otiwdin gisterezisi bolsa temperaturadan juda azzi tardegi garezlikke iye. Usinin
saldarinan MaB otiwlerinin diffuziyaliqg emes ekenligine koz jetkeriwge boladi.
Bunday diffuziyahq emes fazahq otiwlerde (yagniy martensitlik fazahq otiwlerde)
jana ham eski fazalar arasinda kogerentlik baylanis saglanadi. Al bunday
martensitlik fazahq otiwdin saldarinan payda bolgan ishki kernewler fazaliq
otiwlerdin gisterezisi ushinda, kristalhq ulgilerdin giyraw: ushin da juwapker.
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Fazaliq otiwdin dilataciyahq mexanizmi orin alganda ulken muyeshli
shegaralarga iye hagqiyqiy polikristaldin payda bohwinin mamkin emesekenligin
atap otemiz. Bunday fazahq otiw tek kristalhg bloklardin burihwina yamasa

dezintegraciyaga ahp kele alad.

3.2-§. SmS ham Sm;y.,GdsS quymalarindagi fazahq étiwdin saldarinan payda
bolatugin mexanikahqg kernewlerdin manisin esaplaw

Fazaliq otiwlerdin saldarinan payda bolatugin ishki mexanikahq kernewlerdin
manisi tiykarinan eki faktordan garezli boladi:

a) fazahg otiwdin saldarinan kristaldin  kéleminin  6zgerisinen  (yagmy
elementar qutinin kéleminin 6zgerisinin shamasinan),

b) kristaldin serpimli modullerininh méanislerinen.

Usinday koz-garaslardan SmS, Sm;GdS (x > 0.15) quymalarimin ham
SMos1Y019S, SMo77Y023S quymalarimin qasiyetlerinbir biri menen salistiriw ilimiy
jaqtan ulken qizigiw payda etedi.

SmS kristallarimin  ulgileri  gidrostatikalig basim menen qayta islewdin
saldarinan qiyraydi. Al gadoliniy menen baylanish bolgan birikpeler atmosferaliq
basimda  salqinlatiw  processinde @ M—B  oOtiwinin  saldarinan  kushli
dezintegrallanadi ham somin menen birge eki jagdayda da adewir tlken bolgan
gisterezis orin aladi. Al ittriy qatnasatugin birikpelerde M2B fazaliq 6tiwlerinde
gisterezis penen kristalhiq ulgilerdn qiyrawi (untahwi) putkilley baqglanbaydi.
Fazahq otiwlerde payda bolatugin serpimli energiya menen fazaliq otiwde
baqlanatugin gisterezistin us1 faktler menen saykes keletuginligin korsetiwdi maqul
kordik.

J.D.Eshelby tarepinen keltirilip shigarilgan belgili formulaga séaykes [77]
izotrop qasiyetke iye bolgan dene ushin G, = G, = G sharti orinlanad1 (G arqal
jliw moduli belgilengen) ham bunday jagdayda jaha faza dilataciyaliq mexanizm

menen payda bolganda payda bolatugin serpimli energiyanin shamasi
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2 1+v 1)

Eserp = §Ga Vw

1—v
anlatpasimin  jardeminde esaplanadi. Bul anlatpada o arqal fazaliq oOtiwdegi
kélemnin salistirmah 6zgerisi (Ulesi), @ arqah jana fazanmin ulesi, V arqal kristalhq

ulginin uliwmahq koélemi belgilengen. Puasson koefficienti v shamasinin manisin

1/3 ke ten dep shamalap ham
3(1-2v)
T 2(1+v)
turindegi belgili gatnastt paydalamip (K arqah har tarepleme qisithw modulinin

shamasi belgilengen)

(2)

Ecerp = A Ka*Vw

formulasina iye bolamiz.

SmS monokristallarin pyezometrlik izertlewler eki fazamin da har tarepleme
qisihw modullermin shama menen birdey ekenligin korsetti. Bul jagday (2)-
anlatpan1 paydalamwdifn duris ekenligin bildiredi. Sol formulaga biz algan K =
400 kbar, a = 0.13 shamalarin qoyip jane SmS kristalinin bir gramm-molinin
koleminin 39,2 g/sm3 ekenligin esapqaalip

Eserp = 1000w kal/mol
shamasin alamiz.

Smp77Y023S birikpesi ushin o = 0.045, al K = 71 kbar [78], sonhqtan bul
jagdayda

Eserp = 23w kal.mol
shamasina ten boladi.

Ittriy qatnasatugin fazaliq Otiwlerdegi E,., shamasimn kishi ekenligi
monokristalliq haldin saqlaniwina ahp keledi.

Demek Eg.,, shamasi kishi bolgan kristaliq tlgilerde izomorfliq fazahq
Otiwler orin alganda monokristallar saqlanadi eken. Al Eg,,, = 1000w kal/mol
bolgan kristaliq ftlgiler fazaliq oOtiwde mayda bolekshelerge bolinip ketedi

(untalad1 yamasa poroshokqga aylanadi).
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Basim tusirilgende hdm basim ahp ketilgende, yagniy "ten salmaqlq emes"
fazaliq aylanistagi termodinamikahq potencialdin 6zgerisi
AG = APaVw
shamasina ten. Bul shama serpimli energiya bolgan Eg,,, shamasin
kompensaciyalaw1 kerek. Sonhqtan
Eserp = AG,
al

AP—lK
=2 Qa.

Bul anlatpada AP shamasimn mdanisi bastm boyinsha gisterezistin yarimina
ten.

SmS ham Smg77Y023S kristalnq ulgilerindegi gisterezis AP nin manisin
bahalaymiz. Onin ménisi:

SmS kristallar1 ushin 8.7 kbar,

Smg.77Y0.23S kristallart ushin 0.52 kbar.

Kristaliq bloklardin bir birine salistirgandagr burihwlarimih  saldarinan
kernewlerdin relaksaciyasi E,,, shamasin kishireytedi. Sonhqtan AP shamasinin
manisi eksperimentlerde ahngan natiyjelerden ulken bolwi mumkin. Eger SmS
kristallar1 ushin AP,;,, shamasinin manisi 2.5 kbar ga ten bolsa, onda Smo77Y0.23S
quymasi1 ushin baqglanatugin gisterezistin manisi adewir kishi bohwi kerek [78].

SMo77Y023S kristallar1 ushin  bahalaw atmosferaliq basimlardagr fazahq
otiwlerdigi sezilerliktey gisterezistin joq ekenligine tohq saykes keledi [79].

Biz qarap Ootken ittriy qatnasatugin birikpedegi koélemnin sekiriwinin kishi
ekenligide, K modulinin kishi ekenligide bul birikpelerdin quraminmin ekinshi
kritkahq noqatqa jaqin ekenligi menen baylanistinwga boladi. Al ekinshi
kritikaliq noqattin bar ekenligi [80] nin avtorlar: tarepinen aytilgan edi.
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3.3-§. Smp gsGdp 15S quymasindagi fazahq 6tiw

SmxGd,S sistemasinda x > 0.15 sharti orinlanganda yarimoétkizgishli qara
faza I metalhq sant faza II ge otedi. Bul fazalardin ekewininde strukturasi NaCl
tipindegi struktura bolp tabiladi (bunday fazahq o6tiwlerdi izomorfhq fazahq
otiwler dep ataytuginhgimizdi eske tasiremiz). Atmosfera basimindagl izomorfhq
fazalardin tensalmaqhq diagrammasinin juwiq tardegi tari belgili. I-II fazalarinin
tensalmaqhq 1ymekligi C tarizli formaga iye. Bunnan II fazamn gadoliniydin
belgili bir koncentraciyalarinda temperaturanii sheklengen intervalinda gana bar
bolatuginhgin angartad.

SmpgsGdo1sS  quymast  90-473 K temperaturalar intervalinda normal
atmosferaliq basimda rentgenografiyaliq usillar (rentgendifraktometriyasi) menen
izertlendi.

Birikpe (quyma) apiwayi zatlardan 600°C temperaturada sintezlendi ham
1000°C temperaturada kuydirildi. Bunnan keyin indukciyahq pechtin ishindegi
molibdennen islengen tigelde 30 mm/saat tezlikte koteriw joli menen
monokristalliq halga ahp kelindi. Ahingan quyma bir birine sahstirganda derlik
hesh qanday muyeshlerge burilmagan monokristalliq bloklardan turdi. Kristalliq
panjerenin turaqhis1 300 K temperaturada a =5.855 £+ 0.005 Ashamasina ten.
Bunday kristallarda 1 faza menen bir qatarda 15 procentke shekem metalliq II
fazamn da qatnasqanhigl rentgenografiyaliq jollar menen aniqlandi. Kristalhq
panjerenin dawirinin shamasi1 boyinsha quymanin quranmin juwiq tirde bahalaw
x = 0.15+0.01 shamasin berdi.

Rentgenografiyaliq izertlewler DRON-UM-1 difraktometrinde temir anodtif
nurlaniwinda jurgizildi. Ojire temperaturalarinan joqari temperaturalarda YPHT -
180 tipindegi kriostat paydalanildi. Bunday kriostattin berilgen temperaturan1 uslap
tunw dalligi + 3° shamasina ten. 20°C temperaturadan joqar1 temperaturalardagi
rentgendifrakciyallq  izertlewler geliydin  atmosferasinda “Rigaku  Denku”
firmasinin A-4 kamerasinda otkerildi. Ojire temperaturasinda kristalhq pénjerenin

dawirinin méanisin aniqlawdif absolyut dalligi + 0.004 A shamasina ten. 90-473 K
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temperaturalar intervahindagl kristalhq panjerenin salistirmal 6zgerisinin shamasi
+0.001 A ge ten.

I faza halinda turgan monokristaliq ham untalgan ulgiler ulken gidrostatikahq
basim astinda (ortahq — benzin) qaytimsiz tirde Il fazaga otkerildi. Bunday gayta
islewden keyin kristall 6lshemleri ~100 mkm bolgan kristalhq bloklarga bolindi.
Sol bloklar arasindagr miiyeshtin manisi 4° qa shekem jetti.

Qara I fazanin qatnasiwi baqlanbadi. 300 K temperaturada a =5.682+ 0.003 A
shamas1 alindi.

25-suwrette 90-300 K temperaturalar intervahndag altin-sar1 rendegi poroshok
tarizli kristaldin panjeresinin  ddwirinin temperaturahq garezligi berilgen [a(T)
funkciyasi]. Suwrette II—I otiwinin ~160 K temperaturasinda juretuginhigr ham
pénjerenin dawirinin a =5.852 Ashamasina shekem ulkeyetuginhigr korinip tur.
180 K temperaturada a(T) garezliginin minimunmu baglanadi. Biraq bul minimum
SmogoGdo20S quymasin izertlegende ahnatugin minimumday bolip ayqin tarde
koérinip turgan joq. 300-190 K temperaturalar intervahinda jliliq keneyiwi
koefficientinin manisi (2.5-1.8)-10- grad-! shamasina ten.

25-b suwrette 300-473 K temperatura intervalindag altin-sar1 renge iye bolgan
Il fazadan turatugin monokristaldin kristalliq panjeresinin temperaturadan garezligi
berilgen. Bul intervaldagi jilhihq keneyiwi koefficientinin manisi 5.6-10-5 grad-1.
393 K temperaturada gara fazaninh shama menen 30 procenti payda boladi. Omn
mugdart 393-426 K temperaturalarda 6zgerissiz qald1 (fazalardin mugdarn sdykes
difrakciyaliq piklerdin gatnasimin jardeminde esaplandi). 426 K shamasindagi
temperaturada sekirmeli tirde ham 2-3° sheklerinde 1I tiykargi fazamn 1 fazaga
6tiwi orin aladi. Usimn menen kristalhq pénjerenin dawiri 0.12 A shamasina, al
elementar qutinin kdleminin 8.2 % ke tlkeyiwi orin aladi.

Ojire temperaturalarinda 6tkrilgen vizualhq baqlawlar II—1 otiiwinde kristalliq
ulginin  qryramaginhigin  korsetti. RKV-86A kamerasinda thsirilgen terbeliw
rentgenogrammalart 1 fazamn 80 % shamada, al II fazanin 20 % shamada bar

ekenligin  koérsetti.  Kristalldin  6lshemleri ~100 mkm bolgan bloklardan
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turatuginligr  amqlandi. Olar arasindagi bir birne salistirgandagi  burithw

muyeshlerinin (razorientaciya muyeshlerinin) shamalar1 10° ga shekem jetti.

a A 25-suwret.
°0
5,850 Fyes O Ll 1 SMogsGdo.1sS ulgisinin kristalliq
oé_: panjeresinin turaqhsinn
5,830 | 4 0000 N
1 1 o temperaturadan garezligi.
T T °°°° . b4 r
5,710 F ",o°°° Ulginin baslingishhal
1 metastabilli faza. Noqatlar —
>690F g &1 Y salqinlatqanda, al dongelekler
5,670 |  wsem® d + TK ulgilerdi qizdirgandaalingan. a—

monoKkristall.

En baslangish tlgidegi I hdm II fazalardin bir waqitta bar boliwin hdm qizdinw
processinde I[—I fazaliq otiwinin sekirmeli ekenligi (basqishh ekenligin)
SmpgsGdo1sS kristallarindagi gadoliniy menen bay ham gadoliniy kem oblastlardin
bar ekenligi menen tusindiriwge bolmaydi. Bir tekliliktin bolmawin monokristaldi
Osirgende ten salmaqhq sharayatlardin tamiyinlenbegenligi menen tasindiriw
mumkin. SmS-GdS sistemas1 ushin ten salmaqliq diagrammas1 yamasa diagramma
hagqindagr toligiraq maghwmatlar ust waqitlarga shekem duzilmegen yamasa
pynalmagan. Somn menen birge "shegarahq" quram ushin (x = 0.15) ulgilerdin
bir tekli bolmaytuginhg ilimiy adebiyatlarda bir neshe ret atap otildi.

Solay etip, jogarida keltirilgen maghwmatlar SmggsGdo15S birikpesindegi |
fazadan gidrostatikaliq basim menen qayta islewdin natiyjesinde ahingan II fazanin
160 tan 426 K temperaturaga shekem bar bolatuginhgin korsetti. Bul jagday 6z
gezeginde II—I Otiwmnin sizigimin C  tarizi formaga 1ye bolatuginhginmn
eksperimentalliq tastiyiqlaniwi bolip tabiladi. Sonin menen birge fazaliq otiwler
qubilisimif juriwinde kristalliq ulgilerdin tariyximin (yagmy fazaliq 6tiwlerdi neshe
ret basinan oOtkergenliginin) tlken ahmiyetke iye ekenligi ayqin turde korindi.
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Demek fazaliq oOtiwlerdin kristallq denelerde jaha strukturahq defektlerdin
sistemasinin payda boliwina ahp keletuginligi hagqinda boljaw aytiwga toliq
mumkinshilikler tuwiladi dep ayta alanmz.

3.4-§. Gidrostatikaliq basim astindagi ham temperatura 6zgergendegi

SmysGdo2S quymasindagi izomorfhq fazahq o6tiwler

A.Jayaraman hdm basqalardin jumisinda SmS birikpesin GdS birikpesi menen
legirlegende B-fazadan (yarim otkizgish qara fazadan) metaliq M-faza ahndi
(alinmin renindegi) [76]. Burinlar1 SmS kristallarindagt B—M fazaliq 6tiwin tek
sirtq1 basim tusirilgende gana baqlagan edi [81]. Sm;14Gd,S quymalarinda M-faza
x 2 0,15 bolgan jagdayda payda boladitham 0,15 < x < 0,22 diapazonlarinda
temperatura tomenlegende B'-fazaga 6tedi. M—B' fazahq otiwi sekirmeli juredi,
kélemnin ulkeyiwi orin aladi hdm sonhqtan baslangish monokristallar maydalanip
ketedi. Barhq ush faza NaCl tipindegi strukturaga iye, al qarap atirilgan izomo fh
fazahq aylanis Sm?*2Sm3* 6tiwi menen baylanisli bolgan "elektronliq" fazalq
aylanis dep traktovkalanadi.

Biz bul paragrafta B'@2M izomorfiq fazahq otiwin rentgenografiyahq
izertlelerdin natiyjelerin bayanlaymiz. Yarim o6tkizgish fazam B', al metall fazan
M arqah belgileymiz.

SmpsGdo2S quymas: (kristallar) baslangish halda altin renge iye monokristall
turinde paydalanildi. Bunday kristallardagi B'—>M fazaliq otiwleri izertlendi.
Quyma ush halda:

1 - monokristalhq,

2 — poroshok tarizli halda (poroshok M—B fazahq otiwi processinde
monokristaldan alindi,

3 — untaw (1sqilap untaw) arqali ahngan poroshok halinda (2-punktte
keltirilgen poroshok qaytadan untald).

Rentgenografiyahq  izertlewler eski  DRON-1  ham  DRON-UM-1

difraktometrlerinde mis hdm temir anodlardin nurlarinda oOtkerildi. Tomengi
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temperaturalardi ahw ushin URNT-180 azot kriostati paydalanildi.Kristalliq
panjerenin a parametrinin 250-100 K temperaturalar intervahndagi absolyut
manisin aniqlagandagi absolyut dallik SmogsGdo15S quymasi izertlegendegi dallik
penen birdey boldi.

Ush baslangish halda aldin ala M-fazamn kristalliq panjeresinin a parametrinin
manislert 293 K temperaturada 6lshendi ham o6lshewlerdin dalligi sheklerinde

olardin barhgimn da birdey maniske iye ekenligi aniqland1 (tdmendegi kestede

berilgen).
SmysGdg2S birikpesinin qasiyetleri
293 K degi Fazalq Fazalq a
Otiw temperaturasi panje-renin |  Otiwdegi otiwdegi
Ulgi Salqmlatiw Qudrw parametri, | parametr- | kolemnin
A din Ozgerisi, | Ozgerisi
A AV—V -100%
= G ; ;
2 g s o | ? o
Mono- |147| - - - - - [ 570+£0.03| - - - - 10.1-10°6
kristall
Untalma- |153(140|127|186(199(212| 5.699+ 011012 | 6.15| 6.51 | 8.5-10°
gan 0.005 7| 4
poroshok
Untalgan |144|131(117|182|195(208| 5.696+ 0.10| 0.11 | 5.37 | 6.15 9-106
poroshok 0.008 2 7

Eskertiw: en aqirgr o menen belgilengen bagana M-fazanin oblasti 270-200 K
temperaturalar intervalindagi jlhhq keneyiwi koefficienti (grad-) bolip tabiladi.

~147 K temperaturadagt M—B 6tiwi monokristalhq ulgilerdin qiyraw1 menen
(untahwi1 menen) jaredi. Vizualhq baqglawlar qyrawdin sekiriwler menen
Jaretuginhgin - korsetti. Bizin pikirimizshe monokristallq ulgilerdin - untahwi

quymanin quramimn fluktuaciyalart menen emes, al M—B otiwindegi payda
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bolgan mexanikahq kernewlerdin relakciyast menen baylamistinw  kerek.
Eksperimentlerdin natiyjeleri monokristallardin 6z-6zinen untalgan payda bolgan
kishi kristallardin oOlshemleri ham fazaliq otiwdin kinetikas1 tlgilerdi salqinlatiw
tezligi menen baylanish bolsa kerek dep juwmaq shigariwga mimkinshilik beredi.
Aniq rentgendifrakciyaliq pikti beretugin jetkilikh darejedegi mayda poroshok 77-
293 K temperaturalar intervalinda monokristallardi bir neshe ret tlken tezlik penen

salqinlatiw ham qizdinwdin natiyjesinde alnda.

o
A M
582 2
o d
n 5 |, . b
X c
5.80F
- 11
5711
B ’P‘/‘
%—i’:ﬂ_ . .
5.5'3 i “l;__a:__!-/
1 1
100 200 250 °K

26-suwret. SmysGdo2S quymasinin kristalliq panjeresinin turaqhsinin
temperaturadan garezligi. 1- untalgan (1sqilangan) poroshok, 2 - 1sqilanbagan

poroshok, 3-monokristall, a - salqinlatiw, b - qizdiriw.

M-fazadagr monokristaldin, 1sqilangan ham 1sqilanbagan poroshok tarizli
kristallardin panjeresinin parametrinin temperaturadan garezliligi derlik birdey
formaga iye. Duzilgen grafiklerdegi saykesliktin joqhgr o6lshewlerdin dalliginin
sheklerinen shigpaydi (22-suwrette kormip tur). Temperatura tdmenlegende 270 —
220 K oblastindagl panjerenin parametrinin derlik sizigh kemeyiwi (8-10)-10-6
1/grad shamasina ten jilihq keneyiwi koefficientine saykes keledi (bul shama

siyrek jer metallannmn jilhilhq keneyiwi koefficientine ten). Temperaturanin



67

tomenlewinin barisinda 210-195 K oblastinda teren emes minimum orin aladi.
M—B fazaliq Otiwine jaqinlaganda kristaliq panjerenin parametrini keskin
turdegi ulkeyiwi menen almasadi. B fazada qizdirganda panjerenin parametrinin
baz1 bir kishireyiwi baqlanad1 (26-stwretke qarafuz). [sqilangan hdm 1sqilanbagan
poroshoklardin parametrlerinin sekiriwi Aa min har quyh bohwi, 26-stwrette
kérinip turgaminday, tiykarinan B-fazamin kristalhq panjeresinin 6zgeriwi menen
baylanish.

MZB fazalq 6tiwi shama menen 30 gradushq intervalda juredi (27-suwret).
Bul mterval barhq jagdaylarda da birdey bolip shiqti. Eki fazamifi mugdarlarimin

I

shamasinin

qatnasina ten bolgan salistirmah intensivlikler bolgan —
BTIM

temperaturadan garezligi (keltirilgen gatnasta [; arqah B- ham M-fazalardin
mtensivlikleri belgilengen) bir birine parallel bolgan siziglar menen tariyiplenedi
(27-sawret). M—B fazaliq otiwinde de, B'—>M fazahq otiwinde de jana fazamin
mugdarinih temperaturaga baylanish sizigh tirde 6zgeriwi kutilmegen fakt bolip
tabiladi1. Biraq paydalanilgan rentgenografiyaliq usildin jana fazam 0 den 100% ke
shekemgi intervalda emes, al 20 dan 80 % ke shekemgi intervalda

registraciyalaganhgin atap otemiz.
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27-suwret. "Jana fazada" difrakciyaga ushiragan rentgen nurlarinin
intensivliginin temperaturadan garezligi.
li - arqah difrakciyahq piktin intensivligi belgilengen, 1 —1sqilanbagan

poroshok, 2 - 1sqilangan poroshok.
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B'>M fazaliq otiwinih temperaturasi burinlart aniglangan joq ham o6tiwdin
wagqittin otiwi menen jaretuginhg korsetilgen edi [82]. Biz tarepinen qizdiriwdin
barisinda 0,5 saat dawaminda 200 K temperaturadagl izotermahq uslap turiw M-
fazamn mugdarimin 6zgermeytuginligin korsetti (yagniy waqittih 0tiwi menen
fazaliq otiw jarmeydi degen s6z).

26- ham 27-sawretlerde ham jogarida keltirilgen kesteden tuwr
(salqinlatgandagi) ham keri (temperatura joqarilagandagi) fazahq oOtiwlerde
temperaturaliq  gisterezistit  baqlanatuginligr  korinip tur. Isqilangan tlgidegi
ahnatugin  gisterezistin  shamas1 M—B fazahq Otiwinin temperaturasinin
tomenlewmnin saldarinan 1sqilanbagan ulgide baqlangan gisterezisten kishi. Aa
sekiriwinih  shamasimin  kishireyiwi ham M—B fazahq oOtiwinin baslamw
temperaturasinin 6zgerisi har qiyh deformaciyalardagi M-fazanin stabillesiw fakti
menen saykes keledi (yagniy biz keltirgen faktler arasinda korrelyaciya baqlanadi).

Monokristaliq tulgilerde 200 K temperaturadan toémengi temperaturalarga
salqinlatganda kristallq pénjerenin parametrinin "anomalhq" ulkeyiwi oblastinda
M-fazaga saykes keliwshi difrakciyahq piktih formasimfn bazi bir dzgeriwleri
baqlandi. Piktin tdmengi bolimindegi kishi muyeshler tarepke qaray simmetriyal
emes awisiw T~210 K temperaturada baslandi, al fazaliq 6tiw temperaturasinin
jamnda panjerenin parametrinin 0,012 A shamasina kemeyiwge saykes keletugin
ulken emes difrakciyahq pik payda boldi. Utnaq kristallarda bunday qubihs
baglanbadi.

Kristalhq panjerenin parametrinin 6zgerisinin "anomalliq" bolimin ayirip ahw
biraz qizigiw payda etti. Usinday maqsette berilgen temperaturaga saykes keliwshi
panjerenin parametrleri hdm joqar1 temperaturalar oblastinan ekstrapolyaciyalaw
joli menen ahngan "s1zigh keneyiwdin normal bolgan jurisine" saykes keliwshi
parametrdin manislerinin ayirmas1 tabildi (28-suwret). Bul péanjerenin faza
ishindegi parametrinin 6zgerisi ddewir Ulken méniske - M—B fazahq otiwindegi
panjerenin parametrinin 6zgerisinin shama menen 20 procentin quradi. 28-suwrette
M-fazan1 salqinlatqanda M—B fazaliq 6tiwi gqasinda panjerenin parametrinin 6siwi

intensivli trde amelge asadi.
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28-suwret. o
A
Temperatura tomenlegende panjere 0.025¢
parametrinin 6zgerisinin "anomalhq" I
p1e e ey Yy .. 0015+
bolimmin temperaturadan garezligi

[jililiq keneyiwinin shamasi (8-10)-10 I
o W 0.005F

grad-! bolgan "normal" 6zgerisine T K

| o
sahstirgandagi]. 120 170 220

Hézirgi waqitlar1 M-fazada Sm ionlar1 "aralas" gibridlesken halda turadi ham
us1 jagdayga saykes olar araliqliq valentlikke iye boladi (bumi konfiguraciyalar
araliq fluktuaciyalar modeli dep ataydi) [83]. Bul model boyinsha Sm ionlar1 Sm?*
konfiguraciyasi menen Smé* konfiguraciyasi arasinda ~1012 s jiyiligi menen
fluktuaciyalanadi.

Bir gatar eksperimentaliq maghwmatlar Sm ionlarimin Sm?* ionlarinan da,
Sm3* jonlarinan da 6zgeshe qasiyetlerge iye 6zine tan menshikli gasiyetlerge iye
ckenligin korsetedi [84]. Bul jumista Sm;Gd,S sistemasindagi M-fazadagi
usinday Sm ionlarinin valentligi ~2.63 shamasina ten ekenligi hd&m bul shamanin
0.12<x<0.30 diapazoninda Ozgerislerge ushiramay tuginlig korsetilgen. P > 6
kbar basimlarda M-fazadagi SmS tin valentligi de tap usinday. Usinin menen bir
gatarda M-faza halinda turgan GdS ham YS birikpelerindegi kristalliq panjerenin
parametrlerin baylanmistiratugin tuwri siziqlar M-fazadagir Smj.Gd,S [83] ham Sm;-
xYxS [79] birikpelerinin pénjeresinin parametrleri haqqindagr eksperimentalhq
maghwmatlard1 jagsi tariyipleydi. Bul jagday SmS kristallarrmn M-fazasin Gd
ham Y elementlerinin sulfidleri menen legirlegende Sm ionlarimin 6lshemlerinin
derlik 6zgerissiz qalatuginhgin kérsetedi. Smi«RxS birikpelerinin M-fazasinin 6jire
temperaturalarina ~ jaqin temperaturalardagi pénjeresinin  parametrinin
temperaturadan si1ziqh ham 4zzi garezligi [jlihq keneyiwi koefficientinin manisi o
= (8-10):10®%] bunday intervallardagi ionlardin valentliginin sezilerliktey
Ozgerislerge  ushiramaytuginhgin  angartadi.  [85] jumisina siaykes SmS

kristallarimin qabillagishhig 300 K ham 7,5-12 kbar basimlar diapazoninda derlik
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6zgermeydi ham magnitlk emes halga saykes keledi Eger usinday
temperaturalarda ham basimlar oblastinda Sm ionlarininn valentligi 6zgergende
jogarida atap oOtilgendey qubilislardin orin aliwi mimkin emes. Sonhqtan M-faza
halinda turgan SmS kristallarin har qiyl siyrek jer metallarimin sulfidleri menen
legirlegende Sm ionlarinmin qasiyetleri 6zgerissiz qaladi dep juwmaq shigaramiz.
Sm ionlarimin SmBs ham Ce menen gibridlengen haldagr valentligin bahalaw SmBg
ushin 2,77-2,65 ham Ce ushin 2,66 manislerin beredi [85].

Joqarida keltirilgen maghwmatlardin  barhigida keltirilgen temperaturalar,
basimlar hdm quramlar diapazoninda Sm ionlarimin M-fazaga birdey arahqhq
valentlikke ham birdey fizikaliq gésiyetlerge (radius, magnit momenti ham
basqalar) iye bolip kiretuginhginan derek beredi.

SmS ham omin tiykarindagi quymalar stabilli bolgan basim, temperatura ham
quram diapazonlarinda B- ham B'-fazada Sm?* ionlar1 kobirek boladi. Sonhqtan bir
fazanin ekinshi fazaga &stelik penen Otiwi orin alatugin B- hdm M-fazalardin
arasinda (300<T<900 K) Sm ionlarimin bir bolimi gidbridlik halda jaylasadi, al
galgan bolimi Sm?* ionlar1 bolip tabiladi. Kristallq panjerenin turaqhsinin
temperaturadan  garezligmin minimumi  ham temperatura toémenlegendegi tik
koteriliwi SmogGdo oS birikpesinin M-fazasindagr Sm2* ionlarinin sanimin ulkeyiwi
menen baylanish boliw1 kerek (stwretlerde korsetilgen). Bunday birikkpede 220-
300 K temperaturalar intervahinda derlik barliq Smionlar1 arahqhq halda jaylasad.

SmS kristalin har qiyl valentlikke iye bolgan "kvazibmarh" eritpe dep qaraw
(burinlar1 tap usinday koéz-qaras certy Ce kristallarindagi  izomorfhq fazahq
otiwlerdi ham kritikaliq qubihslardi izertlegende basshihqqa ahingan edi [86]). Bul
jagday SmS kristallarindagr kritikahq noqatti aniqlaw ushin stimul bold1 [87]. Bar
ekenligi "kvazibinarhq" eritpe haqqindagi koéz-qaraslardan kelipp shigatugin
konfiguraciyaliq entropiyani [87] nin avtorlar1 kritikaliq nogattt bar bolhiwinin bas
faktor1 dep esaplaydi. Bizin k6z-qaraslarimiz boyinsha bar bolgan eksperimentalliq
maghwmatlar Sm;,RxS birikpelerindegi Sm ionlar1 gibridlengen halda turatugin
Sm?* tirinde qatnasadi (alayirim avtorlar bolsa Sm?* hdm Sm?3* hallarinda turadi

dep esaplaydi). a(T) garezligin fenomenologiyahq tarde tariyiplegende
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konfiguraciyaliq entropiyam araliqliq valentlik hal menen baylanistinw (tap
usinday koz-qaras J.N.Jefferson nin jumisinda orin algan [88]) putkilley duris
emes. Sebebi konfiguraciyallq entropiya menen baylamsh bolgan Bolcman

tarqaliwin bul "araliqhq" haldif qurawshilar1 ushin paydalaniwga bolmaydi [89].
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Juwmaglaw

Dissertaciya jumisi natiyjelerine tiykarlanip tomendegidey juwmaqqga kelindi:

1. Dissertaciyaliq jumista SmS kristallarindagi, SmggGdo2S ham Smg gsGdo,15S
quymalarindagi tlken basimlarda ham temperaturalar 6zgergende juzege keletugin
izomorfliq fazahq otiwler rentgenografiyaliq usillardin jardeminde izertlendi. Bul
fazaliq otiwlerde kristalhiq panjerenin simmetriyas1 6zgermeydi, al onin elementar
qutilarinin koélemi 10-13 procentke 6zgeredi. Fazahq 6tiwlerde de, substrukturanin
transformaciyalarinda da kristalhq strukturamn defektleri strukturani tarlendiriwshi
elementler sipatinda qaraldt ham bul boljawdin duris ekenligi Otkerilgen
eksperimentlerdin barisindatastiyiqlandi.

2. Mathematica kompyuterlik algebra ham Delphy programmalaw tillerinin
jardeminde rentgendifrakciyaliq eksperimentlerdi, atap aytqanda Laue ham
aylamw (terbeliw) usillarin modellestiriw maseleleri  sheshildi. Mathematica
kompyuterlik algebra tilinin jairdeminde ortorombaliq kristallar ushin modellik
lauegrammalar, al qorgasin  ortovanadati  kristallart  ushin  aylamw
rentgenogrammalar1 ahndi.

3. Ahngan eksperimentalliq natiyjeler ulken kélemlik effekt orin alatugin mort
materiallardag1 izomorfliq fazahq otiwlerdegi jana kooperativlik mexanizminin bar
ekenligin korsetti. Bul mexanizm termoqaytimh mikrojariqlardin payda boliwinan
ibarat bolip, olardin atirapinda bunnan keyingi jariqlardin payda boliwi menen jana
fazamn kristallarinin 6siwi orin alad.

4. Joqart basimdag metastabilli fazadan daslepki fazaga otiwdin bir qatar
araliqliq hallardin payda bohiwi menen jiretuginhig korsetildi. Bul araliqhq hallar
ekinshi awlad strukturahq defektlerdin poziciyalarinda tariyiplenedi. Bunday
defektler jogar1 fazamin kristallq panjeresi menen kogerentli baylanisqan daslepki
fazamn zarodishlarinan turadi. Bunday oblastlar qizdiniw processinde Uzliksiz ham
qaytimh tirde normal tirdegi kristallq panjerege otedi. Usinin néatiyjesinde
elementar qutilarimin koélemleri arasinda ulken ayirma bolgan ormiqh kristalhq

panjereler arasinda ten salmaqliq hal payda boladi.
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