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ëÓ„Î‡ÒÌÓ ÒÓ‚ÂÏÂÌÌ˚Ï ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËflÏ, ‚˛Ò-
ÚËÚ 

 

Fe

 

1 – 

 

x

 

O

 

 ‚ıÓ‰ËÚ ‚ ÒÓÒÚ‡‚ Ï‡ÌÚËË áÂÏÎË Í‡Í ‚ Í‡-
˜ÂÒÚ‚Â Ó‰ÌÓ„Ó ËÁ ÍÓÏÔÓÌÂÌÚÓ‚ Ï‡„ÌÂÁËÓ‚˛ÒÚËÚ‡
(

 

Mg

 

, 

 

Fe

 

)

 

O

 

, Ú‡Í, ‚ÓÁÏÓÊÌÓ, Ë ‚ Í‡˜ÂÒÚ‚Â Ò‡ÏÓÒÚÓfl-
ÚÂÎ¸ÌÓÈ Ù‡Á˚. èÓ˝ÚÓÏÛ ÁÌ‡ÌËÂ Ò‚ÓÈÒÚ‚ ‚˛ÒÚËÚ‡
ÔË ‚˚ÒÓÍËı ‰‡‚ÎÂÌËflı Ë ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ‡ı ËÏÂÂÚ
·ÓÎ¸¯ÓÂ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ ÌÂ ÚÓÎ¸ÍÓ ‰Îfl Â¯ÂÌËfl Á‡‰‡˜
Ï‡ÚÂË‡ÎÓ‚Â‰ÂÌËfl, ÌÓ Ë ‰Îfl „ÂÓÙËÁËÍË Ë „ÂÓıË-
ÏËË ÔË ËÌÚÂÔÂÚ‡ˆËË ‰‡ÌÌ˚ı Ó ÒÓÒÚ‡‚Â Ë ÒÚÓ-
ÂÌËË „ÎÛ·ËÌÌ˚ı „ÂÓÒÙÂ. äÓÏÂ ÚÓ„Ó, ËÁÛ˜ÂÌËÂ
‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ ‚˛ÒÚËÚ‡ Ë ÏÂÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓ„Ó ÊÂÎÂ-
Á‡ ‚‡ÊÌÓ ‰Îfl Ó·˙flÒÌÂÌËfl Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl Ë ÒÓÒÚ‡‚‡
ÁÂÏÌÓ„Ó fl‰‡, ‚ ÍÓÚÓÓÏ ÒÔÎ‡‚ ÊÂÎÂÁ‡ Ë ÌËÍÂÎfl
‰ÓÎÊÂÌ ÒÓ‰ÂÊ‡Ú¸ ‚ Í‡˜ÂÒÚ‚Â ÔËÏÂÒË “ÎÂ„ÍËÂ”
˝ÎÂÏÂÌÚ˚, Ó‰ÌËÏ ËÁ ÍÓÚÓ˚ı ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ÍËÒÎÓ-
Ó‰ [1]. Ç ÒËÎÛ ÒÍ‡Á‡ÌÌÓ„Ó ‚˛ÒÚËÚ fl‚ÎflÂÚÒfl Ó·˙-
ÂÍÚÓÏ ËÌÚÂÌÒË‚Ì˚ı ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı Ë ÚÂÓÂ-
ÚË˜ÂÒÍËı ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËÈ.

èÓÒÍÓÎ¸ÍÛ 

 

Fe

 

 – ÔÂÂıÓ‰Ì˚È ˝ÎÂÏÂÌÚ, ‰Îfl ‚˛Ò-
ÚËÚ‡ ı‡‡ÍÚÂÌ˚ Ï‡„ÌËÚÌ˚Â Ë ıËÏË˜ÂÒÍËÂ ‚Á‡Ë-
ÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl ÌÂÒÔ‡ÂÌÌ˚ı 3

 

d

 

-˝ÎÂÍÚÓÌÓ‚ ‡ÚÓÏÓ‚
ÊÂÎÂÁ‡. àÏÂÌÌÓ ˝ÚË ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl fl‚Îfl˛ÚÒfl
ÔË˜ËÌ‡ÏË ÚÂı ÔÓÎËÏÓÙÌ˚ı ÔÂÂıÓ‰Ó‚ ‚ ‚˛ÒÚË-
ÚÂ ÔË ÓÒÚÂ ‰‡‚ÎÂÌËfl, ÍÓÚÓ˚Â ÓÚÒÛÚÒÚ‚Û˛Ú ‚ Ú‡-
ÍÓÏ ÒÓÂ‰ËÌÂÌËË, Í‡Í ÔÂËÍÎ‡Á 

 

MgO

 

. èË ÌÓ-
Ï‡Î¸Ì˚ı ÛÒÎÓ‚Ëflı ‚˛ÒÚËÚ ËÏÂÂÚ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÛ˛
ÒÚÛÍÚÛÛ ÚËÔ‡ 

 

NaCl

 

 (‰‡ÎÂÂ – ÒÚÛÍÚÛÌ˚È ÚËÔ

 

B

 

1). èË ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÂ ÌËÊÂ ÚÓ˜ÍË çÂÂÎfl (198 

 

K

 

)
ÒÚÛÍÚÛ‡ 

 

FeO

 

 ÔÂÂÒÚ‡ÂÚ ·˚Ú¸ ËÒÚËÌÌÓ ÍÛ·Ë˜ÂÒ-
ÍÓÈ, Ú‡Í Í‡Í ·Î‡„Ó‰‡fl ÛÔÓfl‰Ó˜ÂÌË˛ Ï‡„ÌËÚÌ˚ı
ÏÓÏÂÌÚÓ‚ ‚‰ÓÎ¸ Ó‰ÌÓÈ ËÁ ÓÒÂÈ ÚÂÚ¸Â„Ó ÔÓfl‰Í‡
ÒÚÛÍÚÛ‡ ÔËÓ·ÂÚ‡ÂÚ ÓÏ·Ó˝‰Ë˜ÂÒÍÛ˛ ÒËÏÏÂ-
ÚË˛, ÍÓÚÓ‡fl, Ó‰Ì‡ÍÓ, ÌÂ Ò‚flÁ‡Ì‡ ÒÓ ÒÏÂ˘ÂÌËÂÏ
‡ÚÓÏÓ‚ ËÁ Â„ÛÎflÌ˚ı ÔÓÁËˆËÈ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ Â-
¯ÂÚÍË [2]. èË ÓÒÚÂ ‰‡‚ÎÂÌËfl ‚ ‚˛ÒÚËÚÂ Ì‡·Î˛-
‰‡ÂÚÒfl ÓÏ·Ó˝‰Ë˜ÂÒÍÓÂ ËÒÍ‡ÊÂÌËÂ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ
ÒÚÛÍÚÛ˚, Ò‚flÁ‡ÌÌÓÂ Ò ‡ÒÚflÊÂÌËÂÏ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ
fl˜ÂÈÍË ‚‰ÓÎ¸ Ó‰ÌÓÈ ËÁ ÚÓÈÌ˚ı ÓÒÂÈ (ÒÚÛÍÚÛ-
Ì˚È ÚËÔ 

 

rB

 

1) [2–4]. ÉÎ‡‚Ì˚Ï ÔÓÍ‡Á‡ÚÂÎÂÏ ÒÚÂÔÂÌË
ËÒÍ‡ÊÂÌËfl ÒÚÛÍÚÛ˚ fl‚ÎflÂÚÒfl ‚ÂÎË˜ËÌ‡ ÓÏ·Ó˝-

‰Ë˜ÂÒÍÓ„Ó Û„Î‡ 

 

α

 

, ÍÓÚÓ˚È ‡‚ÂÌ 60° ‚ ÌÂËÒÍ‡-
ÊÂÌÌÓÈ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ Ë ÏÂÌ¸¯Â 60° ‚
ÒÚÛÍÚÛÂ 

 

rB

 

1. ùÚÓÚ ÔÂÂıÓ‰ ÌÂ Ò‚flÁ‡Ì Ò ‡Á˚‚ÓÏ
ÔÎÓÚÌÓÒÚË Ë ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌ˚ÏË ÔÂÂÒÚÓÈÍ‡ÏË
ÒÚÛÍÚÛ˚ Ë ÓÚÌÓÒËÚÒfl Í ÔÓÎËÏÓÙÌ˚Ï ÔÂÂıÓ-
‰‡Ï ‚ÚÓÓ„Ó Ó‰‡. èË ÍÓÏÌ‡ÚÌÓÈ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÂ
ÓÏ·Ó˝‰Ë˜ÂÒÍÓÂ ËÒÍ‡ÊÂÌËÂ ÔÓfl‚ÎflÂÚÒfl ÔËÏÂ-
ÌÓ ÔË 15 Éè‡ [2, 4]. èË ‰‡‚ÎÂÌËflı ÔÓfl‰Í‡ 100–
150 Éè‡ (ÒÛ˘ÂÒÚ‚Û˛˘ËÂ ‰‡ÌÌ˚Â ÒËÎ¸ÌÓ ‡ÁÌflÚÒfl)

 

FeO

 

 ÔÂÂıÓ‰ËÚ ‚ ÌÓ‚Û˛ Ù‡ÁÛ. ÑÓ ÒËı ÔÓ ÌÂÚ Â‰Ë-
ÌÓ„Ó ÏÌÂÌËfl Ó ÚÓÏ, Í Í‡ÍÓÏÛ ÒÚÛÍÚÛÌÓÏÛ ÚËÔÛ
ÔËÌ‡‰ÎÂÊËÚ ˝Ú‡ Ù‡Á‡: Ó·˚˜ÌÓ Ì‡Á˚‚‡˛Ú ÒÚÛÍ-
ÚÛÌ˚È ÚËÔ 

 

NiAs

 

 (

 

B

 

8), ‡ÌÚË-

 

NiAs

 

 (

 

aB

 

8, „‰Â ‡ÚÓÏ˚
ÊÂÎÂÁ‡ Á‡ÌËÏ‡˛Ú ÔÓÁËˆËË ‡ÚÓÏÓ‚ 

 

As

 

, ‡ ‡ÚÓÏ˚
ÍËÒÎÓÓ‰‡ – ÔÓÁËˆËË ‡ÚÓÏÓ‚ 

 

Ni

 

), – ËÎË ‰‡ÊÂ ÒÎÓÊ-
Ì˚Â ÔÓÎËÚËÔ˚, ÒÓÒÚÓfl˘ËÂ ËÁ ˜ÂÂ‰Û˛˘ËıÒfl ÒÎÓ-
Â‚ ÒÚÛÍÚÛ 

 

B

 

8, 

 

aB

 

8 Ë 

 

B

 

1 [5]. ë‡Ï˚Â ÔÓÒÎÂ‰ÌËÂ
˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â ‰‡ÌÌ˚Â „Ó‚ÓflÚ ‚ ÔÓÎ¸ÁÛ
ÒÚÛÍÚÛ˚ 

 

B

 

8 [2]. ë‚Ó‰Ì‡fl Ù‡ÁÓ‚‡fl ‰Ë‡„‡ÏÏ‡

 

FeO

 

 ÔË‚Â‰ÂÌ‡ ‚ [3].

èË ÌÓÏ‡Î¸Ì˚ı ÛÒÎÓ‚Ëflı ‚˛ÒÚËÚ 

 

Fe

 

1 – 

 

x

 

O

 

 ÌÂ
fl‚ÎflÂÚÒfl ÔÓÎÌÓÒÚ¸˛ ÒÚÂıËÓÏÂÚË˜Ì˚Ï Ë ‰ÂÙËˆËÚ
ÊÂÎÂÁ‡ 

 

x

 

 ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ 0.03–0.10. é‰Ì‡ÍÓ Ò ÓÒÚÓÏ
ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ˚ Ë ‰‡‚ÎÂÌËfl ÒÚÂıËÓÏÂÚË˜ÌÓÒÚ¸ ‚˛Ò-
ÚËÚ‡ ÔÓ‚˚¯‡ÂÚÒfl, ÔÓ˝ÚÓÏÛ ÓÚÍÎÓÌÂÌËÂÏ ÓÚ ÒÓÒÚ‡-
‚‡ 

 

FeO

 

 ÔË ‚˚ÒÓÍËı ‰‡‚ÎÂÌËflı ÏÓÊÌÓ ÔÂÌÂ·Â˜¸
‰Îfl ‡Ò˜ÂÚÓ‚ Ò‚ÓÈÒÚ‚ 

 

FeO

 

. äÓÏÂ ÚÓ„Ó, ‚ ‡‚ÌÓ‚Â-
ÒËË Ò ÏÂÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËÏ ÊÂÎÂÁÓÏ Ì‡ „‡ÌËˆÂ Ï‡Ì-
ÚËfl–fl‰Ó áÂÏÎË ‰ÓÎÊÂÌ ÒÛ˘ÂÒÚ‚Ó‚‡Ú¸ ÒÚÓ„Ó ÒÚÂ-
ıËÓÏÂÚË˜Ì˚È ‚˛ÒÚËÚ.

ÑÎfl ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËfl ÒËÒÚÂÏ˚ 

 

Fe

 

–

 

O

 

 ËÒÔÓÎ¸ÁÛ-
˛ÚÒfl ‡ÁÌ˚Â ÏÂÚÓ‰˚ Ë ÔÓ‰ıÓ‰˚. Ç Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÈ ‡-
·ÓÚÂ ÔÓ‚Ó‰ËÎÓÒ¸ ÍÓÏÔ¸˛ÚÂÌÓÂ ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËÂ
ÒÚÛÍÚÛ˚ Ë Ò‚ÓÈÒÚ‚ 

 

FeO

 

 ‚ ‡ÏÍ‡ı ‡ÚÓÏËÒÚË˜ÂÒ-
ÍÓ„Ó ÏÂÚÓ‰‡. ùÚÓÚ ÏÂÚÓ‰, ‚ ÒÓ„Î‡ÒËË Ò ÍÎ‡ÒÒË˜ÂÒ-
ÍËÏ ÍËÒÚ‡ÎÎÓıËÏË˜ÂÒÍËÏ ÔÓ‰ıÓ‰ÓÏ, ÔËÔËÒ˚‚‡-
ÂÚ ‡ÚÓÏ‡Ï ÌÂÍÓÚÓ˚Â ˝ÙÙÂÍÚË‚Ì˚Â Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ (Á‡-
fl‰˚, ‡‰ËÛÒ˚ Ë Ú.‰.). ÇÁ‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÂ Ú‡ÍËı
‡ÚÓÏÓ‚ Ë ÓÔÂ‰ÂÎflÂÚ ÒÚÛÍÚÛÌÛ˛ ˝ÌÂ„Ë˛ 

 

E

 

str

 

,
ÍÓÚÓ‡fl ÒÍÎ‡‰˚‚‡ÂÚÒfl ËÁ ÍÛÎÓÌÓ‚ÒÍËı ÒËÎ Ë ˝ÌÂ-
„ËË ÍÓÓÚÍÓ‰ÂÈÒÚ‚Û˛˘Ëı ÔÓÚÂÌˆË‡ÎÓ‚ ÓÚÚ‡ÎÍË-
‚‡ÌËfl ËÎË Ò‚flÁ˚‚‡ÌËfl, Á‡‰‡ÌÌ˚ı ‚ fl‚ÌÓÈ ÙÓÏÂ.
ÑÎfl Ú‡ÍÓ„Ó Ó‰‡ ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ËÁ ‚ÒÂı ÒÛ˘ÂÒÚ‚Û˛˘Ëı
Ì˚ÌÂ ÔÓ„‡ÏÏ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÒÓ‚Â¯ÂÌÌÓÈ Í‡Í ÔÓ

 

îËÁËÍ‡

 

ÄÚÓÏËÒÚË˜ÂÒÍÓÂ ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËÂ Ò‚ÓÈÒÚ‚ 

Ë Ù‡ÁÓ‚˚ı ÔÂ‚‡˘ÂÌËÈ ‚˛ÒÚËÚ‡ FeO 
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ä‡ÌÚÓ, ìÛÒÓ‚

 

‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚflÏ, Ú‡Í Ë ÔÓ ·˚ÒÚÓ‰ÂÈÒÚ‚Ë˛, fl‚ÎflÂÚÒfl
ÔÓ„‡ÏÏÌ˚È ÍÓÏÔÎÂÍÒ 

 

GULP

 

 ‰Îfl éë 

 

LINUX

 

 [6].

èÓËÒÍ Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ ÔÓÚÂÌˆË‡ÎÓ‚ ÏÂÊ‡ÚÓÏÌÓ„Ó
‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl ÔÓ‚Ó‰ËÎÒfl ÔÛÚÂÏ ÔÓ‰„ÓÌÍË ‡Ò-
Ò˜ËÚ‡ÌÌ˚ı Ò‚ÓÈÒÚ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎ‡ (ÛÔÛ„Ëı ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ

 

C

 

11

 

, 

 

C

 

12

 

 Ë 

 

C

 

44

 

 Ë Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ ˝ÎÂÏÂÌÚ‡ÌÓÈ fl˜ÂÈÍË)
Í ËÁÏÂÂÌÌ˚Ï ÔË 298 

 

K

 

 Ò‚ÓÈÒÚ‚‡Ï 

 

FeO

 

 [7] Ò ÔÓ-
ÏÓ˘¸˛ ÏËÌËÏËÁ‡ˆËË ˝ÌÂ„ËË ‡ÚÓÏËÁ‡ˆËË [8]:

 

E

 

at

 

 = 

 

E

 

str

 

 + 

 

E

 

tr

 

, (1)

„‰Â 

 

E

 

tr

 

 = 

 

Δ

 

E

 

(O) + 

 

Δ

 

E

 

(

 

Fe

 

) – ˝ÌÂ„Ëfl ÔÂÂÌÓÒ‡ Á‡fl‰‡
Ò Í‡ÚËÓÌ‡ Ì‡ ‡ÌËÓÌ. ÑÎfl ÓˆÂÌÍË 

 

E

 

tr

 

 ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡-
Î‡Ò¸ ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆËfl ÙÛÌÍˆËÂÈ 4-È ÒÚÂÔÂÌË ÓÚ 

 

q

 

˝ÌÂ„ËË ËÓÌËÁ‡ˆËË

[9] Ë Ô‡‡·ÓÎ‡

ÑÎfl ÓˆÂÌÍË ÁÌ‡˜ÂÌËfl 

 

Δ

 

E

 

(

 

Fe

 

1+

 

) ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎËÒ¸ ‰‡Ì-
Ì˚Â ÔÓ ÔÓÚÂÌˆË‡Î‡Ï ËÓÌËÁ‡ˆËË 

 

I

 

V

 

 ‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı 

 

sd

 

-ÒÓÒ-

ÚÓflÌËÈ [10]: 

 

I

 

V

 

(

 

Fe

 

+

 

) = 7.13 ˝Ç, (

 

Fe

 

) = 24.09 ˝Ç.

ëÚÛÍÚÛÌ‡fl ˝ÌÂ„Ëfl 

 

B

 

1- Ë 

 

rB

 

1-Ù‡Á ‚˚˜ËÒÎfl-
Î‡Ò¸ Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ Ô‡Ì˚ı ÔÓÚÂÌˆË‡ÎÓ‚ ÅÛÍËÌ„ÂÏ‡

 

V

 

B

 

, åÓÁÂ 

 

V

 

M

 

 Ë ÚÂı˜‡ÒÚË˜Ì˚ı ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ 

 

V

 

θ

 

:

(2)

‰Îfl ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl ËÓÌÓ‚ 

 

O

 

 ‰Û„ Ò ‰Û„ÓÏ Ë ËÓ-
ÌÓ‚ 

 

Fe

 

 Ò ËÓÌ‡ÏË 

 

O

 

, Á‰ÂÒ¸ Ë ‰‡ÎÂÂ 

 

r

 

ij

 

 – ‡ÒÒÚÓflÌËÂ
ÏÂÊ‰Û ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ÂÈ Ô‡ÓÈ ‡ÚÓÏÓ‚ 

 

i

 

 Ë 

 

j

 

(ÓÔÚËÏ‡Î¸Ì˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl Ô‡‡ÏÂÚÓ‚: 

 

A

 

O

 

–

 

O

 

 =

=

 

 

 

22764 ˝Ç, 

 

ρ

 

O

 

–

 

O

 

 = 0.149 

 

Å

 

, 

 

C

 

O

 

–

 

O

 

 = 22.88 ˝Ç 

 

· Å

 

6

 

,

 

A

 

Fe

 

–

 

O

 

 = 342.98 ˝Ç, 

 

ρ

 

Fe

 

–

 

O

 

 = 0.389 

 

Å

 

, 

 

C

 

Fe

 

–

 

O

 

 = 0 ˝Ç 

 

· Å

 

6

 

);

(3)

‰Îfl ˜‡ÒÚË˜ÌÓ ÍÓ‚‡ÎÂÌÚÌÓ„Ó ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl ËÓ-
ÌÓ‚ ÊÂÎÂÁ‡ Ë ÍËÒÎÓÓ‰‡, „‰Â

 

D

 

Fe

 

–

 

O

 

 = 0.097 ˝Ç, 

 

a

 

Fe

 

–

 

O

 

 = 0.247 

 

Å

 

–1

 

, 

 

r

 

0 = 2.07 Å;

ÚÂı˜‡ÒÚË˜Ì˚È ÔÓÚÂÌˆË‡Î ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl ÚÓÂÍ

‡ÚÓÏÓ‚  ‚˚˜ËÒÎflÎË ‚ ÙÓÏÂ

(4)

„‰Â JO–Fe–O = –16.07 · 105 ˝Ç, LO–Fe–O = –0.105 Å–1,

MO–Fe–O = 12.81 · 105 ˝Ç,  – ÒÂ‰ÌÂÂ ‡ÒÒÚÓflÌËÂ
Fe–O ‚ ‰‡ÌÌÓÈ ÚÓÈÍÂ ‡ÚÓÏÓ‚, θ – Û„ÓÎ O–Fe–O
(θ0 = 90° – ‡‚ÌÓ‚ÂÒÌ˚È Û„ÓÎ). 

ΔE O( ) 6.62q 5.76q2 0.92q3 0.32q4,+ + +=

2 q 0≤ ≤– ,

ΔE Fe( ) 2.22q 4.91q2 2 q 0.≥ ≥,+=

IV∑

V B Aij

rij–
ρij

--------⎝ ⎠
⎛ ⎞ Cij

rij
6

------–exp=

VM Dij 1
aij–

rij r0–
---------------⎝ ⎠

⎛ ⎞exp–⎝ ⎠
⎛ ⎞

2

1–
⎩ ⎭
⎨ ⎬
⎧ ⎫

=

Fe–O

–

O

Vθ Jijk Lijkr( ) Mijk+exp( ) θ θ0–( )2,=

r

íÂı˜‡ÒÚË˜Ì˚È ÔÓÚÂÌˆË‡Î ‚ ÙÓÏÂ (4) ÔËÏÂ-
ÌflÂÚÒfl ‚ÔÂ‚˚Â Ë ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ‰ÓÒÚË˜¸ Ó‰ÌÓ‚ÂÏÂÌ-
ÌÓ ÌÂÒÍÓÎ¸ÍËı ˆÂÎÂÈ: ‚ÓÒÔÓËÁ‚ÂÒÚË ÓÚÍÎÓÌÂÌËÂ
ÓÚ ÒÓÓÚÌÓ¯ÂÌËfl äÓ¯Ë (C12 = C44), Û˜ÂÒÚ¸ Á‡‚ËÒË-
ÏÓÒÚ¸ ˝ÌÂ„ËË ÔÓÚÂÌˆË‡Î‡ ÓÚ ÏÂÊ‡ÚÓÏÌÓ„Ó ‡Ò-
ÒÚÓflÌËfl, ‡ ÌÂ ÚÓÎ¸ÍÓ ÓÚ Û„Î‡ ÏÂÊ‰Û Ò‚flÁflÏË, ˜ÚÓ
ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ÓÔËÒ‡Ú¸ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓ Ì‡·Î˛‰‡˛-
˘ÂÂÒfl ÛÏÂÌ¸¯ÂÌËÂ C44 Ò ÓÒÚÓÏ ‰‡‚ÎÂÌËfl Ë ÓÏ-
·Ó˝‰Ë˜ÂÒÍÓÂ ËÒÍ‡ÊÂÌËÂ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ Â¯ÂÚÍË,
Ú.Â. Ù‡ÁÓ‚˚È ÔÂÂıÓ‰ B1 → rB1.

åËÌËÏÛÏ ̋ ÌÂ„ËË ‡ÚÓÏËÁ‡ˆËË Eat(FeO) ÓÚ‚Â˜‡-
ÂÚ Á‡fl‰‡Ï ‰Îfl ËÓÌÓ‚ ±1.41 e0 Ë ±1.80 e0 ‰Îfl B8- Ë
B1-Ù‡Á ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ. èÓÎÛ˜ÂÌÌ‡fl ˝ÌÂ„Ëfl ‡ÚÓ-
ÏËÁ‡ˆËË ‰Îfl B1-Ù‡Á˚ FeO ‡‚Ì‡ 11.96 ˝Ç (˝ÍÒÔÂ-
ËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓÂ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ 9.67 ˝Ç).

Ç ÒÚÛÍÚÛÌÓÏ ÚËÔÂ B8, Í‡Í Ë ‚ B1, ËÓÌ˚ ÊÂÎÂ-
Á‡ ËÏÂ˛Ú ÓÍÚ‡˝‰Ë˜ÂÒÍÛ˛ ÍÓÓ‰ËÌ‡ˆË˛, ÌÓ ÓÍÚ‡-
˝‰˚ Ò‚flÁ‡Ì˚ ‰Û„ Ò ‰Û„ÓÏ ÌÂ ÚÓÎ¸ÍÓ Ó·˘ËÏË Â-
·‡ÏË, ÌÓ Ë Ó·˘ËÏË „‡ÌflÏË ‚ ÍÓÎÓÌÍË ‚‰ÓÎ¸ „ÂÍ-
Ò‡„ÓÌ‡Î¸ÌÓÈ ÓÒË. ùÚÓ ÓÚ‚Â˜‡ÂÚ ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ
·ÓÎÂÂ ÒËÎ¸Ì˚Ï Fe–Fe-‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËflÏ ‚ B8, ˜ÂÏ
‚ B1. äÓÏÂ ÚÓ„Ó, ‚ Ò‚flÁË Ò ‚ÂÓflÚÌ˚Ï ÔÂÂıÓ‰ÓÏ
ÊÂÎÂÁ‡ ËÁ ‚˚ÒÓÍÓÒÔËÌÓ‚Ó„Ó ‚ ÌËÁÍÓÒÔËÌÓ‚ÓÂ ÒÓ-
ÒÚÓflÌËÂ ÔË ·ÓÎ¸¯Ëı ‰‡‚ÎÂÌËflı ÒÎÂ‰ÛÂÚ ÓÊË‰‡Ú¸
Á‡ÏÂÚÌÓ ÏÂÌ¸¯Ëı ‚ÂÎË˜ËÌ ˝ÙÙÂÍÚË‚Ì˚ı Á‡fl‰Ó‚
Ì‡ ËÓÌ‡ı ‚ Ù‡ÁÂ B8 ÔÓ Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò Ù‡ÁÓÈ B1. èÓ
˝ÚËÏ ÔË˜ËÌ‡Ï ‰Îfl ÓÔËÒ‡ÌËfl B8-Ù‡Á˚ FeO
ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎÒfl ‰Û„ÓÈ Ì‡·Ó ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı ÔÓÚÂÌ-
ˆË‡ÎÓ‚, Ì‡È‰ÂÌÌ˚È Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ ÏËÌËÏÛÏ‡
˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı ‰‡ÌÌ˚ı Ó B8-Ù‡ÁÂ FeO. ÑÓ-
ÒÚÓ‚ÂÌÓ ËÁ‚ÂÒÚÌÓ ÎË¯¸ ÚÓ, ˜ÚÓ ‚ ÚÓ˜ÍÂ Ù‡ÁÓ‚Ó„Ó
ÔÂÂıÓ‰‡ B1 → B8 (~100–120 Éè‡) ÛÏÂÌ¸¯ÂÌËÂ
Ó·˙ÂÏ‡ ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÔËÏÂÌÓ 2%, ‡ ÓÚÌÓ¯ÂÌËÂ

 „ÂÍÒ‡„ÓÌ‡Î¸ÌÓÈ fl˜ÂÈÍË ‡‚ÌÓ 1.985 [4]. ç‡ ÓÒ-

ÌÓ‚Â ˝ÚËı ‰‡ÌÌ˚ı ÔÓÎÛ˜ÂÌ ÒÎÂ‰Û˛˘ËÈ Ì‡·Ó
ÏÂÊ‡ÚÓÏÌ˚ı ÔÓÚÂÌˆË‡ÎÓ‚ ‰Îfl ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËfl
B8-Ù‡Á˚ FeO:

ÔÓÚÂÌˆË‡Î˚ ÅÛÍËÌ„ÂÏ‡ (2) Ò ÔÂÊÌËÏË Ô‡‡-
ÏÂÚ‡ÏË ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl O–O, AFe–O = 317.39 ˝Ç,
ρFe–O = 0.389 Å, CFe–O = 0 ˝Ç · Å6;

ÔÓÚÂÌˆË‡Î˚ åÓÁÂ (3) ˜‡ÒÚË˜ÌÓ„Ó ÍÓ‚‡ÎÂÌÚ-
ÌÓ„Ó ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl Fe Ë O Ë ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl
ËÓÌÓ‚ Fe ‰Û„ Ò ‰Û„ÓÏ Ò Ô‡‡ÏÂÚ‡ÏË DFe–O =
= 0.245 ˝Ç, aFe–O = 0.675 Å, r0 = 2.07 Å, DFe–Fe =
= 1.14 ˝Ç, aFe–Fe = 1.11 Å, r0 = 2.48 Å.

ÑÎfl Ò‡‚ÌÂÌËfl ˝ÌÚ‡Î¸ÔËÈ B1- Ë B8-Ù‡Á FeO ÌÂ-
Ó·ıÓ‰ËÏÓ ËÁ ÒÚÛÍÚÛÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË B8-Ù‡Á˚ ‚˚-
˜ÂÒÚ¸ ‡ÁÌËˆÛ ‚ÂÎË˜ËÌ ˝ÌÂ„ËË ÔÂÂÌÓÒ‡ Á‡fl‰‡ Ò
Fe Ì‡ O, ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛˘Û˛ 11.17 ˝Ç. á‡‚ËÒËÏÓÒÚË
˝ÌÂ„ËÈ ‡ÚÓÏËÁ‡ˆËË Ó·ÂËı Ù‡Á ÓÚ ˝ÙÙÂÍÚË‚Ì˚ı
Á‡fl‰Ó‚ Ì‡ ËÓÌ‡ı ÔÓÍ‡Á‡Ì˚ Ì‡ ËÒ. 1.

àÒÔÓÎ¸ÁÛfl ÔË‚Â‰ÂÌÌ˚Â ‚˚¯Â Ì‡·Ó˚ ÏÂÊ‡-
ÚÓÏÌ˚ı ÔÓÚÂÌˆË‡ÎÓ‚ ÏÓÊÌÓ ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ú¸ P–V-‰Ë‡-
„‡ÏÏÛ ‰Îfl FeO (ËÒ. 2). ÑÎfl ̋ ÚËı ̂ ÂÎÂÈ ̃ ‡˘Â ‚ÒÂ„Ó
ËÒÔÓÎ¸ÁÛ˛Ú Û‡‚ÌÂÌËÂ ÅÂ˜‡–åÛÌ‡„‡Ï‡ (‚ Ó·-
˘ÂÏ ‚Ë‰Â – 4-„Ó ÔÓfl‰Í‡) [13]. ÑÎfl ·ÓÎ¸¯ËÌÒÚ‚‡

c
a
---
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ÒÓÂ‰ËÌÂÌËÈ ·˚‚‡ÂÚ ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ Û‡‚ÌÂÌËfl 3-„Ó
ÔÓfl‰Í‡:

(5)

„‰Â , V0 – Ó·˙ÂÏ ÔË ÌÛÎÂ‚ÓÏ

‰‡‚ÎÂÌËË, V – Ó·˙ÂÏ ÔË ‰‡‚ÎÂÌËË P.

ÖÒÎË ÔËÌflÚ¸, ˜ÚÓ K' = 4, ÚÓ (5) ÔÂÂıÓ‰ËÚ ‚
Û‡‚ÌÂÌËÂ 2-„Ó ÔÓfl‰Í‡

(6)

P 3K0 f E 1 2 f E+( )
5
2
---

1
3
2
--- K' 4–( ) f E+⎝ ⎠

⎛ ⎞ ,=

f E
1
2
---

V0

V
------⎝ ⎠

⎛ ⎞
2
3
---

1–=

P 3K0 f E 1 2 f E+( )
5
2
---

.=

èÓÎÛ˜ËÚ¸ Ô‡‡ÏÂÚ˚ Û‡‚ÌÂÌËfl ÒÓÒÚÓflÌËfl ËÁ
ËÁ‚ÂÒÚÌ˚ı P–V-‰‡ÌÌ˚ı ÏÓÊÌÓ Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ ÔÓ-
„‡ÏÏ˚ EoSFit [13]. ë‡‚ÌÂÌËÂ ÌÂÍÓÚÓ˚ı ˝ÍÒÔÂ-
ËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı Ë ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ Û‡‚-
ÌÂÌËÈ ÒÓÒÚÓflÌËfl FeO ‰‡Ì˚ ‚ Ú‡·Î. 1. èÓÒÎÂ‰ÌËÂ
˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ˚ ÔÓÍ‡Á˚‚‡˛Ú [11, 12], ˜ÚÓ ÔË ÌÓ-
Ï‡Î¸Ì˚ı ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ‡ı ÁÌ‡˜ÂÌËÂ K' Ó‰ÌÓÁÌ‡˜ÌÓ
ÌÂ ‡‚ÌÓ 4, Ú.Â. ÌÂÓ·ıÓ‰ËÏÓ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡Ú¸ Û‡‚ÌÂ-
ÌËÂ ÒÓÒÚÓflÌËfl 3-„Ó ÔÓfl‰Í‡ (5), ˜ÚÓ ÔÓ‰Ú‚ÂÊ‰‡-
ÂÚÒfl Ì‡¯ËÏË ‡Ò˜ÂÚ‡ÏË. é‰Ì‡ÍÓ ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ ÔË
1500 K [4] ÔÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚ, ˜ÚÓ ÔË ‚˚ÒÓÍËı ÚÂÏÔÂ‡-
ÚÛ‡ı Û‡‚ÌÂÌËÂ ÒÓÒÚÓflÌËfl 2-„Ó ÔÓfl‰Í‡ (6) ‰ÓÒÚ‡-
ÚÓ˜ÌÓ ÚÓ˜ÌÓ ÓÔËÒ˚‚‡ÂÚ P–V-‰Ë‡„‡ÏÏÛ B1-Ù‡Á˚.

ê‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ‡fl Á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ ÛÔÛ„Ëı ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ
‚˛ÒÚËÚ‡ ÓÚ ‰‡‚ÎÂÌËfl (ËÒ. 3) ÔÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚ Ó˜ÂÌ¸
ıÓÓ¯ÂÂ ÒÓ„Î‡ÒËÂ Ò ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡ÏË, ‚ÍÎ˛˜‡fl
“ÒÏfl„˜ÂÌËÂ” C44 Ò ÓÒÚÓÏ ‰‡‚ÎÂÌËfl. èÂÂıÓ‰ FeO
ËÁ ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ Ù‡Á˚ ‚ ÓÏ·Ó˝‰Ë˜ÂÒÍÛ˛ ÔË ‰‡‚-
ÎÂÌËË ÓÍÓÎÓ 39 Éè‡ ÒÓÔÓ‚ÓÊ‰‡ÂÚÒfl ÒÍ‡˜ÍÓÓ·-
‡ÁÌ˚Ï ËÁÏÂÌÂÌËÂÏ ÛÔÛ„Ëı ÔÓÒÚÓflÌÌ˚ı Ë ÌÂÔÂ-
˚‚Ì˚Ï ËÁÏÂÌÂÌËÂÏ Ó·˙ÂÏ‡ Ë ÏÓ‰ÛÎfl ÒÊ‡ÚËfl

K = (C11 + 2C12). íÓ˜ÍË ÔÓÎËÏÓÙÌ˚ı ÔÂÂıÓ‰Ó‚

‚ ÒÚ‡ÚË˜ÂÒÍÓÏ ÔË·ÎËÊÂÌËË (ÔË T = 0) Ì‡ıÓ‰flÚÒfl
ËÁ ÛÒÎÓ‚Ëfl ‡‚ÂÌÒÚ‚‡ ˝ÌÚ‡Î¸ÔËÈ ‰‚Ûı Ù‡Á. ç‡
‚ÂÁÍÂ ËÒ. 1 ÔÓÍ‡Á‡Ì˚ ‡ÁÌÓÒÚË ˝ÌÚ‡Î¸ÔËÈ B1- Ë
rB1-Ù‡Á Ë rB1- Ë B8-Ù‡Á ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ. ÇË‰ÌÓ,
˜ÚÓ ÍÛÚËÁÌ‡ ˝ÚËı ÍË‚˚ı ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ ‡ÁÎË˜‡-
ÂÚÒfl, Ú‡Í Í‡Í ÔÂÂıÓ‰ B1 → rB1 ÓÚÌÓÒËÚÒfl Í ÔÂ-
ÂıÓ‰‡Ï ‚ÚÓÓ„Ó Ó‰‡, ‡ ÔÂ‚‡˘ÂÌËÂ rB1 → B8
fl‚ÎflÂÚÒfl ÔÂÂıÓ‰ÓÏ ÔÂ‚Ó„Ó Ó‰‡. èË ˝ÚÓÏ ÔÓ‰
˝ÌÚ‡Î¸ÔËÂÈ rB1-Ù‡Á˚ ÔÓÌËÏ‡ÂÚÒfl ˝ÌÚ‡Î¸ÔËfl Â-
Î‡ÍÒËÓ‚‡ÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ Ò α ≤ 60° (ËÒ. 4). ë‡‚-
ÌË‚‡fl ‚ÂÁÍÛ ËÒ. 1 Ë ËÒ. 4, ÏÓÊÌÓ ÓÚÏÂÚËÚ¸ ËÌ-
ÚÂÂÒÌÛ˛ ÓÒÓ·ÂÌÌÓÒÚ¸: ıÓÚfl ÓÏ·Ó˝‰Ë˜ÂÒÍÓÂ ËÒ-

1
3
---
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êËÒ. 1. á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ ̋ ÌÂ„ËÈ ‡ÚÓÏËÁ‡ˆËË B1- Ë B8-Ù‡Á
FeO ÓÚ ˝ÙÙÂÍÚË‚ÌÓ„Ó Á‡fl‰‡ Ì‡ ËÓÌ‡ı. ç‡ ‚ÂÁÍÂ –
˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍ‡fl ‰Ë‡„‡ÏÏ‡ ÔÓÎËÏÓÙÌ˚ı ÔÂÂıÓ‰Ó‚
FeO; ÒÔÎÓ¯ÌÓÈ ÊËÌÓÈ ÎËÌËÂÈ ÔÓÍ‡Á‡Ì‡ ‡ÁÌÓÒÚ¸ ˝Ì-
Ú‡Î¸ÔËÈ B1- Ë rB1-Ù‡Á, ¯ÚËıÓ‚ÓÈ – ‡ÁÌÓÒÚ¸ ˝ÌÚ‡Î¸-
ÔËÈ rB1- Ë B8-Ù‡Á.
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V, ÒÏ3 ÏÓÎ¸–1

ê, Éè‡

êËÒ. 2. P–V-‰Ë‡„‡ÏÏ‡ FeO. ëÔÎÓ¯Ì‡fl ÎËÌËfl – ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚ Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÈ ‡·ÓÚ˚ (ÚÓ˜Í‡ ‡Á˚‚‡ ÔË 100 Éè‡ – ÔÓÎË-
ÏÓÙÌ˚È ÔÂÂıÓ‰ rB1 → B8); + – ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â ‰‡ÌÌ˚Â ‰Îfl Fe0.946O (T = 298 K) [11], � – Fe0.94O (T = 300 K) [12],
� Ë � – ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ B1- Ë B8-Ù‡Á˚ Fe0.91O (T = 1500 K) [4].
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ä‡ÌÚÓ, ìÛÒÓ‚

Í‡ÊÂÌËÂ B1-Ù‡Á˚ Ì‡˜ËÌ‡ÂÚÒfl ÔË ‰‡‚ÎÂÌËË 39
Éè‡, ‚ÔÎÓÚ¸ ‰Ó ‰‡‚ÎÂÌËfl 60 Éè‡ ˝ÌÚ‡Î¸ÔËË B1- Ë
rB1-Ù‡Á Ô‡ÍÚË˜ÂÒÍË ÌÂ ‡ÁÎË˜‡˛ÚÒfl, ˜ÚÓ, Ó‰Ì‡-
ÍÓ, ÌÂÎ¸Áfl Ú‡ÍÚÓ‚‡Ú¸ Í‡Í ÒÓÒÛ˘ÂÒÚ‚Ó‚‡ÌËÂ ‰‚Ûı
Ù‡Á, Ú‡Í Í‡Í ÔÓ˜ÚË ÌÛÎÂ‚‡fl ‡ÁÌÓÒÚ¸ ˝ÌÚ‡Î¸ÔËÈ
ı‡‡ÍÚÂÌ‡ ‰Îfl Ù‡ÁÓ‚˚ı ÔÂÂıÓ‰Ó‚ ‚ÚÓÓ„Ó Ó‰‡.

èÓ‚Â‰ÂÌÌ˚Â ‡Ò˜ÂÚ˚ ÔÓÍ‡Á˚‚‡˛Ú, ˜ÚÓ ‡ÚÓ-
ÏËÒÚË˜ÂÒÍËÈ ÏÂÚÓ‰ ÍÓÏÔ¸˛ÚÂÌÓ„Ó ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡-
ÌËfl Ò‚ÓÈÒÚ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ‚ ËÏÂÂÚ ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ ‚˚ÒÓ-
ÍÛ˛ ÔÂ‰ÒÍ‡Á‡ÚÂÎ¸ÌÛ˛ ÒËÎÛ Ë ÔË ÒÚ‡ÚË˜ÂÒÍËı
‡Ò˜ÂÚ‡ı, ‡ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂ ÏÂÚÓ‰Ó‚ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ
‰ËÌ‡ÏËÍË ‚ ‰‡Î¸ÌÂÈ¯ÂÏ ÔÓÁ‚ÓÎËÚ Ì‡ÈÚË ÔÓÎÌÛ˛
Ë ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ ‰ÓÒÚÓ‚ÂÌÛ˛ P–V–T-‰Ë‡„‡ÏÏÛ ÒÓ-
ÒÚÓflÌËfl FeO.

Ä‚ÚÓ˚ ‚˚‡Ê‡˛Ú ·Î‡„Ó‰‡ÌÓÒÚË ã.ë. ÑÛ·Ó-
‚ËÌÒÍÓÏÛ (Å‡‚‡ÒÍËÈ ËÌÒÚËÚÛÚ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸-
ÌÓÈ „ÂÓıËÏËË Ë „ÂÓÙËÁËÍË Å‡ÈÓÈÚÒÍÓ„Ó ÛÌË‚Â-
ÒËÚÂÚ‡, ÉÂÏ‡ÌËfl) Á‡ ÔÓÎÂÁÌ˚Â ÔÂ‰ÎÓÊÂÌËfl Ë
‰ËÒÍÛÒÒËË, ‡ Ú‡ÍÊÂ êÓÒÒËÈÒÍÓÏÛ ÙÓÌ‰Û ÙÛÌ‰‡ÏÂÌ-
Ú‡Î¸Ì˚ı ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËÈ Á‡ ÙËÌ‡ÌÒÓ‚Û˛ ÔÓ‰‰ÂÊ-
ÍÛ, „‡ÌÚ˚ 00–15–98582 (2000–2002 „„.) Ë 02–05–
64845 (2002–2004 „„.).
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í‡·ÎËˆ‡ 1.  ê‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚Â Ë ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â Ô‡‡ÏÂÚ˚ Û‡‚ÌÂÌËfl ÒÓÒÚÓflÌËfl ÅÂ˜‡–åÛÌ‡„‡Ï‡ (5), (6) ‰Îfl FeO

è‡‡ÏÂÚ

B1-Ù‡Á‡
B8-Ù‡Á‡,

Ì‡¯ ‡Ò˜ÂÚÌ‡¯ ‡Ò˜ÂÚ
Fe0.946O,

298 K [11]
Fe0.94O,

300 K [12]
Fe0.95O,

1500 K [4]
FeO, 0 K

(ÚÂÓËfl) [2]

V0, ÒÏ3/ÏÓÎ¸ 12.172 12.03 12.04 12.04 11.99 12.045

K0 158.92 153.0 125.41 128.39 193 130.84

K' 3.32 5.55 3.32 (4.0) 3.72 (4.0)
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ìÔÛ„ËÂ ÔÓÒÚÓflÌÌ˚Â, Éè‡

êËÒ. 3. á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ ÛÔÛ„Ëı ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ C11, C12, C44 Ë
ÏÓ‰ÛÎfl Ó·˙ÂÏÌÓ„Ó ÒÊ‡ÚËfl K ÓÚ ‰‡‚ÎÂÌËfl. ê‡Á˚‚ ÛÔ-
Û„Ëı ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ ‚ ÚÓ˜ÍÂ 39 Éè‡ ÔË ÌÂÔÂ˚‚ÌÓÏ ËÁ-
ÏÂÌÂÌËË ÏÓ‰ÛÎfl ÒÊ‡ÚËfl ÓÚ‚Â˜‡ÂÚ ÔÓÎËÏÓÙÌÓÏÛ ÔÂ-
ÂıÓ‰Û 2-„Ó Ó‰‡ B1 → rB1. � – ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â
ÁÌ‡˜ÂÌËfl ÔË ÌÓÏ‡Î¸Ì˚ı ÛÒÎÓ‚Ëflı [7], � – ˝ÍÒÔÂË-
ÏÂÌÚ (ÂÌÚ„ÂÌÓ‰ËÙ‡ÍˆËÓÌÌ˚Â ‰‡ÌÌ˚Â) [12], � – ÛÎ¸Ú-
‡Á‚ÛÍÓ‚˚Â ËÁÏÂÂÌËfl [14].
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êËÒ. 4. á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ ÓÏ·Ó˝‰Ë˜ÂÒÍÓ„Ó Û„Î‡ α Ù‡Á˚
rB1 ÓÚ ‰‡‚ÎÂÌËfl; α = 60° ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÛÂÚ ÌÂËÒÍ‡ÊÂÌÌÓÈ
ÍÛ·Ë˜ÂÒÍÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ.


