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Èíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620019, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 13 àïðåëÿ 2010 ã.Òåìïåðàòóðíàÿ è êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè óäåëüíîãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ àìåðèöèÿ ñïëóòîíèåì àíàëèçèðóþòñÿ â ðàìêàõ ìíîãîïîëîñíîé ìîäåëè ïðîâîäèìîñòè äëÿ áèíàðíûõ ðàçóïîðÿäî÷åí-íûõ ñïëàâîâ òèïà çàìåùåíèÿ. Äëÿ ñëó÷àÿ âûñîêèõ òåìïåðàòóð (T > �D, �D � òåìïåðàòóðà Äåáàÿ) ïîëó-÷åíà ñèñòåìà ñàìîñîãëàñîâàííûõ óðàâíåíèé ïðèáëèæåíèÿ êîãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà äëÿ ñëó÷àÿ ðàññåÿíèÿýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè íà ïðèìåñÿõ è �îíîíàõ áåç îãðàíè÷åíèé íà âåëè÷èíó èíòåíñèâíîñòè âçàèìî-äåéñòâèÿ. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åííûõ îïðåäåëåíèé îïåðàòîðà ñäâèãà è óøèðåíèÿ îäíîýëåêòðîííîãîóðîâíÿ êà÷åñòâåííî è êîëè÷åñòâåííî ïîêàçàíî, ÷òî õàðàêòåð òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè óäåëüíîãî ýëåê-òðîñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ îïðåäåëÿåòñÿ áàëàíñîì ìåæäó êîãåðåíòíûìè è íåêîãåðåíòíûìè âêëàäàìè âýëåêòðîí-�îíîííîå ðàññåÿíèå, à èíòåð�åðåíöèîííûé ìåõàíèçì ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè ìî-æåò ÿâëÿòüñÿ îñíîâíîé ïðè÷èíîé îòðèöàòåëüíîãî òåìïåðàòóðíîãî êîý��èöèåíòà ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ,íàáëþäàåìîãî â íåêîòîðûõ ñïëàâàõ ñ ó÷àñòèåì àêòèíèäîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî îãðîìíûå çíà÷åíèÿ íàáëþäàå-ìîãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ ìîãóò áûòü îáóñëîâëåíû ìåæïîëîñíûìè ïåðåõîäàìè òîêîíîñèòåëåéè ïåðåíîðìèðîâêîé èõ ý��åêòèâíîé ìàññû çà ñ÷åò ñèëüíîé ãèáðèäèçàöèè s�d-ïîëîñ. �åçóëüòàòû ðàñ÷å-òîâ êîíöåíòðàöèîííîé è òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòåé óäåëüíîãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ ïëóòî-íèÿ è àìåðèöèÿ, âûïîëíåííûõ â ðàìêàõ ïîëó÷åííîé ìîäåëè ïðîâîäèìîñòè, ñîïîñòàâëåíû ñ èìåþùèìèñÿýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂûñîêîðåçèñòèâíûå ìåòàëëè÷åñêèå ñèñòåìû íàîñíîâå òðàíñóðàíîâûõ ìåòàëëîâ è �èçè÷å
êàÿ ïðè�ðîäà àíîìàëèè òåìïåðàòóðíûõ è êîíöåíòðàöèîííûõçàâèñèìîñòåé óäåëüíîãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ � àê�òèíèäîâ è ñïëàâîâ ñ èõ ó÷àñòèåì, è â îñîáåííî�ñòè Æ-Pu, ñ õîðîøî âîñïðîèçâîäèìûì îòðèöàòåëü�íûì òåìïåðàòóðíûì êîý��èöèåíòîì ñîïðîòèâëå�*E-mail: y.tsiovkin�mail.ustu.ru

íèÿ (ÒÊÑ), íà ïðîòÿæåíèè ìíîãèõ ëåò ÿâëÿþòñÿïðåäìåòîì èíòåíñèâíûõ èññëåäîâàíèé è îáñóæäå�íèé [1�3℄. Â ïîñëåäíèå ãîäû îáíàðóæåíà ñâåðõïðî�âîäèìîñòü àìåðèöèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ äàâëåíèÿõ ñT
 � 2 K [4℄ è íåêîòîðûõ ñîåäèíåíèé ïëóòîíèÿ [5℄.Â îáëàñòè âûñîêèõ òåìïåðàòóð è äàâëåíèé â íåêî�òîðûõ ñïëàâàõ ïëóòîíèÿ ñ àìåðèöèåì íàáëþäàåòñÿàíîìàëüíî ñèëüíàÿ çàâèñèìîñòü çíàêà ÒÊÑ îò äàâ�ëåíèÿ [6℄ íà �îíå çíà÷åíèé óäåëüíîãî ýëåêòðîñîïðî�òèâëåíèÿ 250�350 ìêÎì�ñì [6, 7℄ â íîðìàëüíûõ óñëî�âèÿõ ïðè ñîõðàíåíèè ìåòàëëè÷åñêîãî òèïà çàâèñè�10 ÆÝÒÔ, âûï. 6 (12) 1153



Þ. Þ. Öèîâêèí, À. À. Ïîâçíåð, Ë. Þ. Öèîâêèíà è äð. ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 6 (12), 2010ìîñòè �(T ). Ñîïîñòàâëåíèå çíà÷åíèé ñîïðîòèâëåíèÿñ äàííûìè äëÿ ñïëàâîâ ïåðåõîäíûõ 3d�5d-ìåòàëëîâñ õàðàêòåðíûìè çíà÷åíèÿìè 10�50 ìêÎì�ñì óêàçû�âàåò íà íàëè÷èå â ñïëàâàõ àêòèíèäîâ ñïåöè�è÷å�ñêèõ îñîáåííîñòåé â ìåõàíèçìàõ ðàññåÿíèÿ ýëåêòðî�íîâ ïðîâîäèìîñòè. Íî ÿâëÿþòñÿ ëè ýòè ìåõàíèçìûðàññåÿíèÿ îñîáûìè, èëè ïðè÷èíû âûñîêîðåçèñòèâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ ñêðûòû â îñîáåííîñòÿõ îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ òðàíñóðàíîâûõ ìåòàëëîâ? Îòâåò íà ýòè âî�ïðîñû íîñèò �óíäàìåíòàëüíûé õàðàêòåð, è ïîýòîìóïîñëåäîâàòåëüíîìó èçó÷åíèþ ðåçèñòèâíûõ ñâîéñòâàêòèíèäîâ, ïðè÷èí òåõ èëè èíûõ àíîìàëèé óäåëÿåò�ñÿ ñòîëü áîëüøîå âíèìàíèå.Ñ îäíîé ñòîðîíû, �èçè÷åñêîé ïðè÷èíîé âûñî�êîðåçèñòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñïëàâîâ íà îñíîâå àêòè�íèäîâ ìîæåò áûòü íàëîæåíèå äâóõ è áîëåå ìåõà�íèçìîâ ñèëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ðàñ�ñåèâàòåëÿìè, ÷òî âëå÷åò ïðîÿâëåíèå ðÿäà àíîìàëü�íûõ çàâèñèìîñòåé â êèíåòè÷åñêèõ è ýëåêòðîííûõñâîéñòâàõ ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåì. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,âûñîêîðåçèñòèâíîå ñîñòîÿíèå ìîæåò áûòü ñâÿçàíîñ êîíäî-ïîäîáíûì ðåçîíàíñíûì õàðàêòåðîì ðàññåÿ�íèÿ â óçêîçîííûõ ñèñòåìàõ. Íàëè÷èå óçêîé íåçàïîë�íåííîé 5f -çîíû è íåêîòîðûå õàðàêòåðíûå ïðèçíàêèïîçâîëÿþò îòíåñòè àêòèíèäû ê ãðóïïå òÿæåëî�åð�ìèîííûõ ñèñòåì [8℄. Íî èññëåäîâàíèÿ ðåçèñòèâíûõè ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ àêòèíèäîâ, âûïîëíåííûå â ïî�ñëåäíèå ãîäû, íå âûÿâèëè ÿâíûõ ïðèçíàêîâ èõ ðå�çîíàíñíîé ïðèðîäû. Ïîïûòêà îáúÿñíåíèÿ çàâèñèìî�ñòè �(T ) äëÿ ñïëàâîâ àìåðèöèÿ è ïëóòîíèÿ, îñíîâàí�íàÿ íà ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî îñíîâíûì ìåõàíèçìîì,�îðìèðóþùèì ñîïðîòèâëåíèå, ÿâëÿþòñÿ äîëãîæè�âóùèå íà îòäåëüíîì óçëå �ëóêòóàöèè âàëåíòíîñòè(f6�f7), ïðåäïðèíÿòà íåäàâíî â ðàìêàõ ïîäõîäà abinitio [9℄. Ïðè ýòîì íåÿñíî, êàêàÿ ÷àñòü ýòîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ ïðîñòðàíñòâåííî-ïåðèîäè÷íà è íå ó÷àñòâó�åò â ðàññåèâàíèè, à êàêàÿ ÷àñòü, íàïðîòèâ, ÿâëÿåò�ñÿ ðàññåèâàþùåé è êàêèì îáðàçîì èç ïðîñòðàíñòâåí�íî-ïåðèîäè÷íîãî ïî ñìûñëó ðåøåíèÿ âûäåëèòü ïðî�ñòðàíñòâåííî-íåîäíîðîäíóþ åãî ÷àñòü. Êðîìå òîãî,íåïîíÿòíû íè �èçè÷åñêèå ïðè÷èíû îòîæäåñòâëåíèÿñðåäíåãî âðåìåíè æèçíè �ëóêòóàöèé è òðàíñïîðòíî�ãî âðåìåíè, íè êèíåòèêà ñàìîãî ðàññåÿíèÿ.Äëÿ îïèñàíèÿ íàáëþäàåìîãî àíîìàëüíîãî ïî�âåäåíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ â Æ-Pu ðàíåå áåç�óñïåøíî èñïîëüçîâàëèñü êëàññè÷åñêàÿ ìîäåëü Êîí�äî [10, 11℄ è ìîäåëü ðàññåÿíèÿ íà äèíàìè÷åñêèõ�ëóêòóàöèÿõ ñïèíîâîé ïëîòíîñòè [12℄. Ïðè âûñîêèõòåìïåðàòóðàõ ïîñëåäíÿÿ ïðåäñêàçûâàåò îòðèöàòåëü�íûé ÒÊÑ �(T )=�sat � aT�1, ãäå �sat � ñîïðîòèâëå�íèå íàñûùåíèÿ, è íàáëþäàåìóþ êâàäðàòè÷íóþ çàâè�ñèìîñòü �(T ) â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð. Íî âåëè�

÷èíà ïàðàìåòðà Ñòîíåðà, ïðèâîäÿùàÿ ê îòðèöàòåëü�íîìó ÒÊÑ è èñïîëüçîâàâøàÿñÿ â ýòèõ ðàñ÷åòàõ, âïÿòü ðàç çàâûøåíà [3℄, à îæèäàåìûå îñîáåííîñòè ïà�ðàìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè íå îáíàðóæåíû ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî [11℄. Áîëåå òîãî, âûäåëåíèå ¾ìàãíèò�íîãî¿ âêëàäà â ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèå Æ-Pu âû÷èòà�íèåì çíà÷åíèé óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ íåìàãíèò�íîãî Th, èñïîëüçîâàííîå â ýòèõ ðàáîòàõ, êðàéíåíåîäíîçíà÷íî è ñîìíèòåëüíî [13℄. Íå âûÿâëåíî òàê�æå ïîäàâëåíèÿ ¾ìàãíèòíîãî¿ âêëàäà â ñîïðîòèâëå�íèå Æ-Pu âíåøíèì ìàãíèòíûì ïîëåì [14℄, ÷òî ñâè�äåòåëüñòâóåò íå â ïîëüçó ìàãíèòíîé è ðåçîíàíñíîéïðèðîäû ðàññåÿíèÿ. Ïîýòîìó ïðîáëåìû, ñâÿçàííûåñ ïðèðîäîé âûñîêîðåçèñòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýòèõ ìå�òàëëîâ, îñòàþòñÿ �àêòè÷åñêè îòêðûòûìè, è íåëüçÿèñêëþ÷àòü, ÷òî îòâåòû íà ïîñòàâëåííûå âîïðîñû ìî�ãóò áûòü ïîëó÷åíû â ðàìêàõ òðàäèöèîííûõ ïîäõî�äîâ.Â ïîñëåäíèå ãîäû â ðàìêàõ äâóõïîëîñíîé ìîäå�ëè ïðîâîäèìîñòè ñ ó÷åòîì èíòåð�åðåíöèîííûõ ìå�õàíèçìîâ ðàññåÿíèÿ óäàëîñü ïîëó÷èòü íåïðîòèâîðå�÷èâîå îáúÿñíåíèå àíîìàëüíîé çàâèñèìîñòè �(T ) äëÿÆ-Pu â îáëàñòè êàê íèçêèõ, òàê è âûñîêèõ òåìïåðà�òóð [15, 16℄. Ýòè ðàñ÷åòû îñíîâàíû íà ðåçóëüòàòàõîáîáùåíèÿ äâóõïîëîñíîé ìîäåëè ïðîâîäèìîñòè Ìîò�òà [17℄ íà ñëó÷àé ïðîèçâîëüíîé èíòåíñèâíîñòè ðàñ�ñåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè. Íî òàêîé ïîäõîäìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ ëèøü â êà÷åñòâå íà÷àëüíî�ãî øàãà ïðè îïèñàíèè çàâèñèìîñòè �(T ) êîíöåíòðè�ðîâàííûõ ñïëàâîâ ñ ó÷àñòèåì àêòèíèäîâ, ÷òî îáó�ñëîâëåíî íåîáõîäèìîñòüþ ïîñëåäîâàòåëüíîãî ó÷åòàìíîãîïîëîñíîé ñòðóêòóðû ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè â àêòèíèäàõ è èõ ñïëà�âàõ.Ñîâðåìåííûé óðîâåíü ðàñ÷åòîâ ab initio îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ àêòèíèäîâ ïîçâîëÿåò íå òîëüêî âîñïðî�èçâåñòè îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿ ýëåêòðîíîâ 5f -îáî-ëî÷êè ìåòàëëîâ, íî è êà÷åñòâåííî ïðàâèëüíî îïè�ñàòü ïåðåõîä îò êâàçèìåòàëëè÷åñêîãî òèïà ïîâåäå�íèÿ çîííûõ ýëåêòðîíîâ â Th, U è Np ê ëîêàëèçîâàí�íîìó â ñëó÷àå Am, Cm è Bk. Äîñòèãíóò ñóùåñòâåí�íûé ïðîãðåññ â ïîíèìàíèè îñîáåííîñòåé îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ â Pu è Am, äàíî îáúÿñíåíèå íåìàãíèò�íîãî ñîñòîÿíèÿ ýòèõ ìåòàëëîâ [8; 18�21℄. Äîñòàòî÷�íî íàäåæíîå âîñïðîèçâåäåíèå îñíîâíûõ ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ (ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ,îáúåì, ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è ò. ä.), ïî�ëó÷àåìûõ â ðàçëè÷íûõ ðàñ÷åòíûõ ñõåìàõ è ïîäõî�äàõ ab initio äëÿ àêòèíèäîâ, ïîçâîëÿåò â ìîäåëüíûõðàñ÷åòàõ ðåçèñòèâíûõ ñâîéñòâ àêòèíèäîâ ó÷èòûâàòüîñíîâíûå îñîáåííîñòè êîìïîíåíòîâ ñïëàâîâ ÷åðåç èõïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé.1154



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 6 (12), 2010 Òåìïåðàòóðíàÿ è êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè : : :Â îòëè÷èå îò îáû÷íûõ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ,ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé êîòîðûõ íàóðîâíå Ôåðìè â îñíîâíîì îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîéïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé d-ýëåêòðîíîâ, äëÿ àêòèíèäîâõàðàêòåðíû ñîïîñòàâèìûå ïî âåëè÷èíå âêëàäûâ ïîëíóþ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé êàêîò d-, òàê è îò f -ýëåêòðîíîâ. Âñëåäñòâèå ýòîãîâåðîÿòíîñòè ïåðåõîäîâ ðàññåÿííûõ ýëåêòðîíîâ ïðî�âîäèìîñòè â ÷àñòè÷íî çàïîëíåííûå d- è f -ïîëîñû�àêòè÷åñêè ðàâíû äðóã äðóãó, è îáå ýòè ïîëîñûñòàíîâÿòñÿ ý��åêòèâíûìè ëîâóøêàìè.Ïðÿìûå ïåðåõîäû ðàññåÿííûõ ýëåêòðîíîâ äàþòàääèòèâíûå âêëàäû â ñîïðîòèâëåíèå, è äëÿ àíàëè�çà ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ìîæíî áûëî áû âîñïîëü�çîâàòüñÿ ïðîñòûìè ïðàâèëàìè ñëîæåíèÿ âåðîÿòíî�ñòåé. Íî íàëè÷èå äâóõ ëîâóøåê äëÿ ýëåêòðîíîâ ïðî�âîäèìîñòè çíà÷èòåëüíî óñëîæíÿåò êàðòèíó. �àâíî�âåðîÿòíûìè, íàðàâíå ñ ïðÿìûìè s�d- è s�f -ïåðå-õîäàìè òîêîíîñèòåëåé ñòàíîâÿòñÿ ïðÿìûå d�f - èîáðàòíûå f�d-ïåðåõîäû ýëåêòðîíîâ, íå ó÷àñòâóþ�ùèõ íåïîñðåäñòâåííî â ïåðåíîñå çàðÿäà, íî ìîäè�è�öèðóþùèõ ñòðóêòóðû ïðèíèìàþùèõ ïîëîñ è òåì ñà�ìûì îêàçûâàþùèõ ñàìîå ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íàðåçèñòèâíûå ñâîéñòâà àêòèíèäîâ è èõ ñïëàâîâ. Ïî�ýòîìó î÷åâèäíà íåîáõîäèìîñòü îáîáùåíèÿ ìîäåëèïðîâîäèìîñòè Ìîòòà íà ñëó÷àé ìíîãîïîëîñíûõ ïå�ðåõîäîâ äëÿ ïðîèçâîëüíîé âåëè÷èíû èíòåíñèâíîñòèðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè ñ ó÷åòîì èçìå�íåíèÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â çàâèñè�ìîñòè îò êîíöåíòðàöèè è ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû.�åøåíèå ïîñòàâëåííîé çàäà÷è âîçìîæíî â ðàì�êàõ ïðèáëèæåíèÿ êîãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà (ÏÊÏ)äëÿ ìíîãîïîëîñíîé ìîäåëè ïðîâîäèìîñòè. Òàêîéïîäõîä, âî-ïåðâûõ, ïîçâîëÿåò îòêàçàòüñÿ îò èñïîëü�çîâàíèÿ óïðîùàþùèõ ïðåäïîëîæåíèé òåîðèè âîç�ìóùåíèé. Âî-âòîðûõ, â ÏÊÏ-ðàñ÷åòàõ âîçìîæíîó÷åñòü èíäèâèäóàëüíûå îñîáåííîñòè êîìïîíåíòîâñïëàâîâ ÷åðåç ââåäåíèå â ðàñ÷åò ïëîòíîñòè ýëåêòðîí�íûõ ñîñòîÿíèé êîìïîíåíòîâ, ïîëó÷åííîé ìåòîäîì abinitio, à òàêæå ïåðåíîðìèðîâêó ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéñïëàâîâ, âîçíèêàþùóþ êàê çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ êîí�öåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ, òàê è â ðåçóëüòàòå ðàññåÿ�íèÿ [22, 23℄. Êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå, èìåííî ìíî�ãîïîëîñíûé õàðàêòåð ïðîâîäèìîñòè è ñëîæíûå âçà�èìîçàâèñèìîñòè ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèés-, d- è f -ïîëîñ ïðèâîäÿò ê ñóùåñòâåííûì îòêëî�íåíèÿì ñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ àêòèíèäîâ îò ïðåä�ñêàçûâàåìîãî êëàññè÷åñêèìè ïðàâèëàìè, ê íåàääè�òèâíîñòè âêëàäîâ â óäåëüíîå ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèåîò s�d- è s�f -ïåðåõîäîâ è íåàääèòèâíîñòè âêëàäîâîò ðàçëè÷íûõ ìåõàíèçìîâ ðàññåÿíèÿ, à â íåêîòîðûõñëó÷àÿõ, ê íóëåâîìó è îòðèöàòåëüíîìó ÒÊÑ.

2. ÌÎÄÅËÜ È Ó�ÀÂÍÅÍÈßÌÍÎ�ÎÏÎËÎÑÍÎ�Î Ï�ÈÁËÈÆÅÍÈßÊÎ�Å�ÅÍÒÍÎ�Î ÏÎÒÅÍÖÈÀËÀ�àññìîòðèì ñèñòåìó s(p)-, d- è f -ýëåêòðîíîâ, ñî�âåðøàþùèõ âíóòðè- è ìåæïîëîñíûå ïåðåõîäû (áåçïåðåâîðîòà ñïèíà) â ðåçóëüòàòå èõ ðàññåÿíèÿ íà õàî�òè÷åñêè ðàñïðåäåëåííûõ ïî óçëàì êðèñòàëëè÷åñêîéðåøåòêè ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëÿõ èîíîâ ñïëàâà, ñîâåð�øàþùèõ òåïëîâûå êîëåáàíèÿ îòíîñèòåëüíî ïîëîæå�íèÿ ðàâíîâåñèÿ. �àìèëüòîíèàí Ĥ = Ĥ0 + V̂ òàêîéñèñòåìû äëÿ äâîéíîãî íåïðåðûâíîãî òâåðäîãî ìåòàë�ëè÷åñêîãî ðàñòâîðà, ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäåĤ =Xl El
yl 
l + 1N Xn;l;l0 exp [�i(k� k0) � rn℄�� �(n)�ll0 +X� a�(n)�̂ll0 (n)! 
yl 
l0 : (1)Çäåñü ïåðâîå ñëàãàåìîå � îïåðàòîð êèíåòè÷åñêîéýíåðãèè ýëåêòðîíà ñ êâàíòîâûì ÷èñëîì l = fk; jg,âêëþ÷àþùèì âîëíîâîé âåêòîð k è èíäåêñ ïîëîñûj (j = s(p); d; f); 
y è 
 � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿè óíè÷òîæåíèÿ ýëåêòðîíà. Îïåðàòîð âçàèìîäåé�ñòâèÿ � ñóììà ðàññåèâàþùèõ ÷àñòåé ïîòåíöèàëü�íîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ â ïîëå ïîêîÿùèõñÿ èîíîâ èèîíîâ, ñîâåðøàþùèõ òåïëîâûå êîëåáàíèÿ. Ìíîæè�òåëü a�(n) = 1, åñëè óçåë ñ íîìåðîì n çàíÿò àòîìîìñîðòà � (� = A;B) è a�(n) = 0 â äðóãîì ñëó÷àå.Ìíîæèòåëü �(n) = aA(n)
B � aB(n)
A õàîòè÷åñêèðàñïðåäåëÿåò èîíû êîìïîíåíò ñïëàâà ïî óçëàì êðè�ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Âåëè÷èíû �ll0 = V All0 � V Bll0(V �ll0 � ñðåäíèé ïîòåíöèàë ìåòàëëà ñîðòà �) è �̂ll0 ñî�îòâåòñòâåííî õàðàêòåðèçóþò èíòåíñèâíîñòè ýëåêò-ðîí-ïðèìåñíîãî è ýëåêòðîí-�îíîííîãî ðàññåÿíèÿ,ïðè÷åì̂��ll0 (n) = 1pN Xq �
�qll0 (n)bq + 
��qll0 (n)byq� ; (2)ãäå by è b � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ�îíîíîâ ñ âîëíîâûì âåêòîðîì q,
�qll0(n) = �ir ~2M�S� (k� k0) � eqpq �� exp (iq � rn) ��ll0 ; (3)eq � âåêòîð ïîëÿðèçàöèè, M� è S� � ìàñña èîíà èñêîðîñòü çâóêà â �-êîìïîíåíòå ñïëàâà,��ll0 = 1
0 Z d3R exp (�i(k� k0) �R)�� u�l (R)V �(R)ul0(R) (4)1155 10*



Þ. Þ. Öèîâêèí, À. À. Ïîâçíåð, Ë. Þ. Öèîâêèíà è äð. ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 6 (12), 2010� êîíñòàíòà Áëîõà, 
0 � îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé�êè, ull0 � �óíêöèè Áëîõà. Îòìåòèì, ÷òî îïåðàòîðâçàèìîäåéñòâèÿ Ĥ â (1) ñòðîãî íåäèàãîíàëåí â ïðåä�ñòàâëåíèè Ĥ0, ò. å. ñîâïàäàåò ñ ðàññåèâàþùåé ÷àñòüþãàìèëüòîíèàíà.Ïðîöåññû ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ íà �îíîíàõ âñïëàâå ïðîèñõîäÿò êàê ñ ñîõðàíåíèåì, òàê è áåç ñî�õðàíåíèÿ êâàçèèìïóëüñà. Ïåðâûì èç íèõ ñîîòâåò�ñòâóåò êîãåðåíòíîå ðàññåÿíèå ñ èíòåíñèâíîñòüþQ1qll0 (n) = �iX� 
�r ~q2M�S� �� exp (iq � rn) �ll0Æ (q � (k� k0)) : (5)Íåêîãåðåíòíîå ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâ íà �îíîíàõâ ñïëàâå îáóñëîâëåíî õàîòè÷åñêèì ðàñïðåäåëåíèåìèîíîâ êîìïîíåíòîâ ñïëàâîâ ïî óçëàì êðèñòàëëè÷åñ-êîé ðåøåòêè. Åãî èíòåíñèâíîñòü ðàâíàQ2qll0 (n) = �ir~2 (k� k0) � eqpq �(n)��ll0 ; (6)ãäå ��ll0 = �All0pMASA � �Bll0pMBSB : (7)Èìåííî íåêîãåðåíòíîå ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâ â ñïëà�âå, êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå, ìîæåò îêàçûâàòü ñàìîåñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà çàâèñèìîñòü �(T ) äëÿ ñïëà�âîâ è, â ÷àñòíîñòè, ïðèâîäèò ê íàðóøåíèþ êëàññè÷å�ñêîãî ïðàâèëà Ìàòòèññåíà è îòðèöàòåëüíîìó ÒÊÑ.Ý��åêòû ãèáðèäèçàöèè ïðèâîäÿò ê çíà÷èòåëü�íûì ïåðåíîðìèðîâêàì èñõîäíûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿ�íèé s(p)-, d- è f -ïîëîñ ïðîâîäèìîñòè. Îäíàêî ýòè ïî�ïðàâêè ñóùåñòâåííû ëèøü ïðè îïðåäåëåíèè îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëîâ [24℄ è íå âëèÿþò íà ðàñ�ñåèâàþùèå ïîòåíöèàëû. Òàê êàê â äàëüíåéøåì íà�ìè áóäóò èñïîëüçîâàòüñÿ èñõîäíûå ïëîòíîñòè ñîñòî�ÿíèé, ïîëó÷åííûå ñ ó÷åòîì ý��åêòîâ ãèáðèäèçàöèèïîëîñ ïðîâîäèìîñòè, áóäåì ñ÷èòàòü ýòè ïîïðàâêèó÷òåííûìè â Ĥ0, à äëÿ s(p)-, d- è f -ïîäîáíûõ ïî�ëîñ ïðîâîäèìîñòè äëÿ óäîáñòâà îñòàâèì èõ ïåðâî�íà÷àëüíûå íàçâàíèÿ. Êðîìå òîãî, èñïîëüçîâàíèå ïî�ëó÷åííûõ ìåòîäàìè ab initio ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèéïîçâîëÿåò ÷àñòè÷íî ó÷åñòü â Ĥ0 ý��åêòû, îáóñëîâ�ëåííûå ñèëüíûì ìåæýëåêòðîííûì îòòàëêèâàíèåì â5f -ìåòàëëàõ [25℄.Ñèñòåìó ñàìîñîãëàñîâàííûõ óðàâíåíèé ìíîãîïî�ëîñíîãî ÏÊÏ äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷è óäîá�íåå âñåãî ïîëó÷èòü èç êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî òðå�áîâàíèÿ ñòðîãîé äèàãîíàëüíîñòè îïåðàòîðà ñäâèãàè óøèðåíèÿ îäíîýëåêòðîííûõ óðîâíåé â ïðåäñòàâëå�íèè îïåðàòîðà Ĥ0. Îïðåäåëèì ñòðîãî äèàãîíàëüíûéâ ïðåäñòàâëåíèè Ĥ0 îïåðàòîð ñäâèãà è óøèðåíèÿ

�̂ = 1N Xn;l;l0 exp [�i(k� k0) � rn℄ �jÆjj0
yl 
l: (8)Ââåäåì ïîëíóþ ðåçîëüâåíòó R̂ = (z � Ĥ)�1 îïå�ðàòîðà Ĥ, ãäå z � êîìïëåêñíàÿ ýíåðãèÿ, è âûäå�ëèì åå ñòðîãî äèàãîíàëüíóþ â ïðåäñòàâëåíèè Ĥ0÷àñòü Ĝ = (z � Ĥ0 � �̂)�1. Èñïîëüçóÿ óðàâíåíèåÄàéñîíà è îïðåäåëåíèå T -ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ, T̂ == Ĝ�1(R̂ � Ĝ)Ĝ�1, â ðåçóëüòàòå ðÿäà ïðåîáðàçîâà�íèé, èñêëþ÷èâ, ñëåäóÿ [26℄, êîìïåíñèðóþùèåñÿ áëî�êè äëÿ îïåðàòîðà ñäâèãà, ïîëó÷àåì�̂ = hV̂ ĜV̂ + V̂ ĜV̂ ĜV̂ + : : : iD = V̂ ĜV̂1� ĜV̂ : (9)Èíäåêñ ¾D¿ îçíà÷àåò, ÷òî â ñóììå [: : : ℄D óäåðæè�âàþòñÿ òîëüêî íåïðèâîäèìûå, ñòðîãî äèàãîíàëüíûåâ ïðåäñòàâëåíèè Ĥ0 ñëàãàåìûå, íå ñîäåðæàùèå êîì�ïåíñèðóþùèåñÿ áëîêè. Óðàâíåíèÿ äëÿ êîãåðåíòíûõïîòåíöèàëîâ ïîëó÷àþòñÿ èç (9) óñðåäíåíèåì ïî êîí��èãóðàöèè è �îíîíàì:hh�̂ii = ** V̂ ĜV̂1� ĜV̂ +ph+
onf : (10)Â îäíîýëåêòðîííîì è îäíîóçåëüíîì ïðèáëèæåíè�ÿõ ñóììèðîâàíèå ðÿäà (9) ìîæåò áûòü âûïîëíåíîòî÷íî, åñëè äîïîëíèòåëüíî ïðåäïîëîæèòü ñëàáóþ çà�âèñèìîñòü ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îò âîëíîâûõ âåê�òîðîâ è çàìåíèòü îïåðàòîðû ïî �îíîííûì ïåðåìåí�íûì ¾�ëóêòóèðóþùåé ïî �àóññó¿ ïåðåìåííîé � [27℄.Ñóììèðîâàíèå óäîáíî ïðîâåñòè â ìàòðè÷íîé �îðìå,îïðåäåëèâ äèàãîíàëüíûå ïî èíäåêñó ïîëîñû ìàòðè�öû F è � ñîîòâåòñòâåííî äëÿ �óíêöèè �ðèíàFj = 1N Xk (z �Ek;j ��j)�1è äëÿ îïåðàòîðîâ ñäâèãà �j , à òàêæå ìàòðèöóâçàèìîäåéñòâèÿ jV j ðàçìåðíîñòüþ 3 � 3 [22, 23℄.Â ðåçóëüòàòå íåïîñðåäñòâåííîãî ñóììèðîâàíèÿ ðÿ�äà (9) â óêàçàííûõ ïðèáëèæåíèÿõ ìîæåò áûòü ïî�ëó÷åíà ñèñòåìà òðåõ óðàâíåíèé äëÿ ñàìîñîãëàñîâàí�íîãî îïðåäåëåíèÿ êîãåðåíòíûõ ïîòåíöèàëîâ s-, d-è f -ýëåêòðîíîâ. Ïîëó÷àþùàÿñÿ ïðè ýòîì ñèñòåìàóðàâíåíèé îêàçûâàåòñÿ âåñüìà ãðîìîçäêîé è ñëîæ�íîé äëÿ àíàëèçà. Çíà÷èòåëüíîå óïðîùåíèå äîñòèãà�åòñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè ïðåäïîëîæåíèÿ jVjjFsj � 1è jVjj0Fsj � 1, âûòåêàþùåãî èç òîãî �àêòà, ÷òîïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé d- è f -ýëåêòðîíîâ çíà÷èòåëüíîáîëüøå, ÷åì ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé s(p)-ýëåêòðîíîâ. Âýòîì ñëó÷àå ïîëíàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé óïðîùàåòñÿ.Ïîñëå óñðåäíåíèÿ ïî òåìïåðàòóðå è êîí�èãóðàöèèïîëó÷àåì1156



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 6 (12), 2010 Òåìïåðàòóðíàÿ è êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè : : :�s = Xj 6=j0 
A 1Z�1 d� PA(�)U2A;j(�)Fj [1� UA;j0(�)Fj0 ℄ + UA;sd(�)UA;sf (�)UA;df (�)FjFj0[1� UA;j0(�)Fd℄[1� UA;f (�)Ff ℄� U2A;df (�)FdFf ++ 
B 1Z�1 d� PB(�)U2B;j(�)Fj [1� UB;j0(�)Fj0 ℄ + UB;sd(�)UB;sf (�)UB;df (�)FjFj0[1� UB;j0(�)Fd℄[1� UB;f (�)Ff ℄� U2B;df (�)FdFf ; (11)�d = 
A 1Z�1 d� PA(�)U2A;d(�)Fd[1� UA;f (�)Ff ℄ + U2A;df (�)Ff [1 + UA;d(�)Fd℄[1� UA;j0(�)Fd℄[1� UA;f (�)Ff ℄� U2A;df (�)FdFf ++ 
B 1Z�1 d� PB(�)U2B;d(�)Fd[1� UB;f (�)Ff ℄ + U2B;df (�)Ff [1� UB;d(�)Fd℄[1� UB;j0(�)Fd℄[1� UB;f (�)Ff ℄� U2B;df (�)FdFf : (12)Ïðè çàïèñè ñèñòåìû óðàâíåíèé (11), (12) îïóùåíûïîâòîðÿþùèåñÿ èíäåêñû (Ujj = Uj) è èñïîëüçîâàíûîáîçíà÷åíèÿUn2A;jj0 (�) = 
B�jj0 + ZA;jj0�;Un2B;jj0(�) = 
A�jj0 + ZB;jj0�: (13)Óñðåäíåíèå ïî �îíîííûì ïåðåìåííûì, ñëåäóÿ [27℄,çàìåíåíî èíòåãðèðîâàíèåì ñ �óíêöèåé ðàñïðåäåëå�íèÿ �àóññà P�(�) = 1p2�� exp�� �22�n� ;ãäå �� = 6Z�;jj0T�� ; Z�;jj0 =r ~q2M�S���jj0 ;à �� � òåìïåðàòóðà Äåáàÿ �-ãî êîìïîíåíòà ñïëàâà.Óðàâíåíèÿ äëÿ êîãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà f -ýëåêòðî-íîâ ïîëó÷àþòñÿ èç (12) çàìåíîé èíäåêñîâ d� f .Â îòñóòñòâèå ìåæïîëîñíûõ ïåðåõîäîâ, �jj0 == �jj0 = 0, ñèñòåìà óðàâíåíèé ðàñïàäàåòñÿ íà òðèíåçàâèñèìûõ óðàâíåíèÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîãåðåíò�íûõ ïîòåíöèàëîâ ïîëîñ ïðîâîäèìîñòè ñïëàâà:�j = 1Z�1 d�(
APA(�) U2A;j(�)Fj1� U2A;j(�)Fj ++ 
BPB(�) U2B;j(�)Fj1� U2B;j(�)Fj) ; (14)ñîâïàäàþùèõ ñ ïîëó÷åííûìè ðàíåå äëÿ îäíîïîëîñ�íîé ìîäåëè ïðîâîäèìîñòè [16℄. Ïðèíèìàÿ �jj = 0, èçïîñëåäíåãî óðàâíåíèÿ ïîëó÷àåì îáû÷íîå óðàâíåíèåÑîâåíà äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà â�îðìå [16℄. Â îòñóòñòâèå áåñïîðÿäêà, ñíèìàÿ êîí�è�ãóðàöèîííîå óñðåäíåíèå, èç óðàâíåíèé (11) è (12)ëåãêî ïîëó÷èòü, íàïðèìåð, óðàâíåíèÿ äëÿ îïðåäåëå�íèÿ êîãåðåíòíûõ ïîòåíöèàëîâ ïîëîñ ïðîâîäèìîñòèâ ÷èñòûõ ìåòàëëàõ [16℄:

�j = 1Z�1 d� P (�) U2j (�)Fj1� Uj(�)Fj ; (15)ãäå Uj = Zj�, a � = 2Zj(T=�D). Î÷åâèäíî, ÷òî ïðèZ�;j;j0 = 0 óðàâíåíèÿ (11), (12) ïåðåõîäÿò â óðàâíå�íèÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîãåðåíòíûõ ïîòåíöèàëîâ ïî�ëîñ ïðîâîäèìîñòè áèíàðíûõ ñïëàâîâ ïðè íóëåâîéòåìïåðàòóðå, ñîâïàäàþùèõ ñ ïîëó÷åííûìè ðàíåå âðàáîòàõ [22, 23℄.Èñïîëüçîâàíèå óïðîùàþùåãî ïðåäïîëîæåíèÿjVjjFsj � 1 è jVjj0Fsj � 1 ýêâèâàëåíòíî ìîäåëüíîìóïðåäïîëîæåíèþ Ìîòòà î äîìèíèðîâàíèè âêëàäîâ îòìåæçîííûõ ïåðåõîäîâ â ïîëíîå ýëåêòðîñîïðîòèâëå�íèå ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ [17℄. Ýòî ïîçâîëÿåò ïåðåé�òè ê ðåøåíèþ ñèñòåìû äâóõ óðàâíåíèé äëÿ ñàìîñî�ãëàñîâàííîãî îïðåäåëåíèÿ ïîòåíöèàëîâ d- è f -ïîëîñ.Êîãåðåíòíûé ïîòåíöèàë s-ýëåêòðîíîâ ïîëîñû ïðî�ñòî âû÷èñëÿåòñÿ ÷åðåç �óíêöèè �ðèíà ýëåêòðîíîâd- è f -ïîëîñ, îïðåäåëåííûå â ðàìêàõ ñàìîñîãëàñî�âàííîé èòåðàöèîííîé ïðîöåäóðû.Óðàâíåíèÿ ÏÊÏ ñîäåðæàò ïàðàìåòðû ýëåêò-ðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è èíòåíñèâíîñòèýëåêòðîí-ïðèìåñíîãî ðàññåÿíèÿ. Ïàðàìåòðèçàöèÿýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ òðåáóåò ëèøüââåäåíèÿ òàáëè÷íûõ äàííûõ äëÿ êîìïîíåíò ñïëà�âà � ñêîðîñòè çâóêà, ìàññû èîíà è ïîñòîÿííîé Áëî�õà, îïðåäåëÿåìîé, íàïðèìåð, èç äàííûõ ïî òåïëî�åìêîñòè è óïðóãèì ìîäóëÿì. Ïàðàìåòðû èíòåíñèâ�íîñòè ýëåêòðîí-ïðèìåñíîãî ðàññåÿíèÿ îáû÷íî îïðå�äåëÿþòñÿ â ÏÊÏ êàê ðàçíîñòü ñðåäíèõ ýíåðãèé ñî�îòâåòñòâóþùèõ ïîëîñ êîìïîíåíòîâ ñïëàâîâ. Ó÷èòû�âàÿ, ÷òî â ÏÊÏ-ðàñ÷åòû ââîäÿòñÿ íàéäåííûå abinitio ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ìåòàëëîâ,äîñòàòî÷íî îïðåäåëèòü ëèøü îäèí ïàðàìåòð èíòåí�ñèâíîñòè ïðèìåñíîãî ðàññåÿíèÿ, íàïðèìåð, äëÿ ýëåê�òðîíîâ f -ïîëîñ. Òîãäà îñòàëüíûå ïàðàìåòðû ïðèìåñ�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îïðåäåëÿþòñÿ àâòîìàòè÷åñêè.1157



Þ. Þ. Öèîâêèí, À. À. Ïîâçíåð, Ë. Þ. Öèîâêèíà è äð. ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 6 (12), 2010Äîïîëíèòåëüíîå ïðåäïîëîæåíèå �jj0 � (�j +�j0)=2ïîçâîëÿåò ñâåñòè çàäà÷ó ê îäíîïàðàìåòðè÷åñêîé. Âå�ëè÷èíà åäèíñòâåííîãî âàðüèðóåìîãî ïàðàìåòðà �fîïðåäåëÿëàñü íàìè èç óñëîâèÿ íàèëó÷øåãî îïèñàíèÿýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî îñòàòî÷íîìó ñîïðî�òèâëåíèþ ñïëàâîâ [22℄.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÏðåäâàðÿÿ ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâ�íåíèé (11), (12) è âû÷èñëåíèé òåìïåðàòóðíîé è êîí�
öåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòåé ñïëàâîâ, âûïîëíèì êà�÷åñòâåííûé àíàëèç ïîëó÷åííîé ñèñòåìû è ïðîàíà�ëèçèðóåì îñíîâíûå âêëàäû â ñîïðîòèâëåíèå â ðàì�êàõ òðåõïîëîñíîé ìîäåëè ïðîâîäèìîñòè ñ èñïîëüçî�âàíèåì òåîðèè âîçìóùåíèé. Òàê êàê óäåëüíîå ýëåê�òðîñîïðîòèâëåíèå � / Im�s è îñíîâíûå çàâèñÿùèåîò òåìïåðàòóðû âêëàäû ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõïðîïîðöèîíàëüíû T=�D, äëÿ èõ ïîëó÷åíèÿ äîñòà�òî÷íî óäåðæàòü â ðàçëîæåíèè (11) ñîîòâåòñòâóþùèåñëàãàåìûå âòîðîãî è òðåòüåãî ïîðÿäêîâ ïî âçàèìî�äåéñòâèþ:�(2+3)(T ) /Xj gj(EF )f[
AZ2A;sj(T=��) + 
BZ2A;sj(T=��)℄ ++ 2
A
B�sj [ZA;jZA;sjT=�A � ZB;jZB;sjT=�B℄ � 2ReFj ++ 2
A
B�j �Z2A;sjT=�A � Z2B;sjT=�B�ReFj ++ 2
A
B Xj0 6=j[�sjZA;jjZA;j0jT=�A � �sjZB;jjZB;j0jT=�B℄ReFj0g; (16)ãäå gj(EF ) � ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé j-ýëåêòðîíîâ íàóðîâíå Ôåðìè (j = d; f). Ïåðâàÿ ñòðîêà â (16) �îáû÷íûé ðåçóëüòàò, îòðàæàþùèé êëàññè÷åñêîå ïðà�âèëî Ìàòòèññåíà è îïèñûâàåò çàâèñèìîñòü �(T ) äëÿñïëàâîâ, îïðåäåëÿåìóþ ëèøü êîãåðåíòíûìè ïðîöåñ�ñàìè ðàññåÿíèÿ. Îòêëîíåíèÿ îò êëàññè÷åñêîãî ïðà�âèëà Ìàòòèññåíà ïîëó÷àþòñÿ â òðåòüåì ïîðÿäêåòåîðèè âîçìóùåíèé è îáóñëîâëåíû íåêîãåðåíòíû�ìè âêëàäàìè â ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå.Äåéñòâèòåëüíî, âòîðàÿ è òðåòüÿ ñòðîêè â (16) �íåêîãåðåíòíûå âêëàäû îò ïîñëåäîâàòåëüíûõ ïðîöåñ�ñîâ ðàññåÿíèÿ, îíè àíàëîãè÷íû ïîëó÷åííûì ðàíååâ äâóõïîëîñíîé ìîäåëè ïðîâîäèìîñòè. Ýòè ñëàãàå�ìûå ïðîïîðöèîíàëüíû äåéñòâèòåëüíîé ÷àñòè �óíê�öèè �ðèíà ïðèíèìàþùåé ïîëîñû. ×åòâåðòàÿ ñòðî�êà òàêæå ñîäåðæèò íåêîãåðåíòíûå âêëàäû. Îäíàêîýòè ñëàãàåìûå ïðîïîðöèîíàëüíû äåéñòâèòåëüíîé ÷à�ñòè �óíêöèè �ðèíà ïîëîñû, ÷åðåç êîòîðóþ ýëåêòðîíïðèõîäèò â ïðèíèìàþùóþ ïîëîñó. Òàêèå âêëàäû ñî�îòâåòñòâóþò ¾ïðîìåæóòî÷íûì¿ ïðîöåññàì ðàññåÿ�íèÿ è õàðàêòåðèçóþò âçàèìîâëèÿíèå d- è f -ïîëîñ íàèíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ.Â âûðàæåíèè (16) îïóùåíû íå çàâèñÿùèå îòòåìïåðàòóðû ñëàãàåìûå âòîðîãî è òðåòüåãî ïîðÿä�êîâ ïî ýëåêòðîí-ïðèìåñíîìó âçàèìîäåéñòâèþ. Îíèëèøü êà÷åñòâåííî îïðåäåëÿþò õîä êîíöåíòðàöèîí�íîé çàâèñèìîñòè îñòàòî÷íîãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿñïëàâîâ, îïèñûâàþò îòêëîíåíèÿ îò ïðàâèëà Íîðä�ãåéìà è ñìåùåíèå ìàêñèìóìà ñîïðîòèâëåíèÿ èç òî÷�êè ýêâèàòîìíîãî ñîñòàâà [22℄. Xàðàêòåð çàâèñèìî�

ñòè �(T ) äëÿ ñïëàâîâ, êàê ñëåäóåò èç (16), ïîëíî�ñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ áàëàíñîì ìåæäó êîãåðåíòíûìè èíåêîãåðåíòíûìè âêëàäàìè â �(T ). Ïðè ýòîì ñëåäóåòèìåòü â âèäó, ÷òî çíàê ïåðåä íåêîãåðåíòíûìè ñëàãà�åìûìè îïðåäåëÿåòñÿ çíàêîì äåéñòâèòåëüíîé ÷àñòè�óíêöèè �ðèíà ReFj(EF ) ïðèíèìàþùåé è ïðîìå�æóòî÷íîé ïîëîñ íà óðîâíå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèà�ëà è çíàêîì �jj0 . Îí ìîæåò áûòü êàê ïîëîæèòåëü�íûì, òàê è îòðèöàòåëüíûì. Ñëåäîâàòåëüíî, â îïðå�äåëåííûõ óñëîâèÿõ íåêîãåðåíòíûå ïðîöåññû ðàññå�ÿíèÿ íà �îíîíàõ ìîãóò äîìèíèðîâàòü è ïîäàâëÿòüêîãåðåíòíûå ïðîöåññû, ïðèâîäÿ ê îòðèöàòåëüíîìóçíàêó ÒÊÑ ñïëàâîâ. Äåéñòâèòåëüíî, åñëè ãðóáî ïðè�íÿòü ðàâíûìè èíòåíñèâíîñòè âíóòðè- è ìåæïîëîñ�íîãî ïðèìåñíîãî è ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåé�ñòâèé è ñ÷èòàòü ReFd � ReFf , gd(EF ) � gf (EF ),òî êðèòåðèé îòðèöàòåëüíîãî ÒÊÑ ïðèìåò îñîáî ïðî�ñòîé âèä:
A
B �(Z2AT=�A � Z2BT=�B)ReFj
AZ2AT=�� + 
BZ2BT=�� > � 110 : (17)Îòìåòèì, ÷òî äàííîå óñëîâèå îòðèöàòåëüíîñòè ÒÊÑÿâëÿåòñÿ áîëåå ìÿãêèì, íåæåëè ïîëó÷åííîå ðàíååäëÿ äâóõïîëîñíîãî òèïà ïðîâîäèìîñòè â ðàáîòå [15℄,êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýìïèðè÷åñêèì ïðàâèëîìÌóèäæè [28℄ è ïðåäñêàçûâàåò îòðèöàòåëüíûé ÒÊÑâ âûñîêîðåçèñòèâíûõ ñèñòåìàõ, îáðàçîâàííûõ ëèáîáëèçêèìè ïî ìàññå, ëèáî, íàïðîòèâ, î÷åíü òÿæåëû�ìè è î÷åíü ëåãêèìè ìåòàëëàìè.1158



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 6 (12), 2010 Òåìïåðàòóðíàÿ è êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè : : :�àññìàòðèâàåìûå íàìè áèíàðíûå ñïëàâû àêòè�íèäîâ îòíîñÿòñÿ ê ïåðâîìó èç óêàçàííûõ òèïîâ, èêàçàëîñü áû, ÷òî äëÿ àíàëèçà ÒÊÑ èìåþùèõñÿ äàí�íûõ äîñòàòî÷íî. Íî â øèðîêîì èíòåðâàëå êîíöåí�òðàöèé ïðÿìîå èñïîëüçîâàíèå êðèòåðèÿ (17) íå ìî�æåò ïðèâåñòè ê ðåàëüíîìó ðåçóëüòàòó èç-çà íåâîç�ìîæíîñòè ïðåäñêàçàòü ñëîæíóþ çàâèñèìîñòü äåé�ñòâèòåëüíîé ÷àñòè �óíêöèè �ðèíà îò êîíöåíòðà�öèè ñïëàâà, òàê êàê îíà ÿâëÿåòñÿ áûñòðîìåíÿþùåé�ñÿ, çíàêîïåðåìåííîé �óíêöèåé ýíåðãèè è êîíöåíòðà�öèè. Ïîýòîìó ïðè àíàëèçå ñîïðîòèâëåíèÿ ðåàëüíûõñïëàâîâ íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü ðåçóëüòàòû ñàìî�ñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé ÏÊÏ, ïîçâîëÿþ�ùèå ïîëó÷èòü âñå äàííûå, íåîáõîäèìûå äëÿ âû÷èñ�ëåíèÿ ñîïðîòèâëåíèÿ áåç ïðèâëå÷åíèÿ óïðîùàþùèõïðåäïîëîæåíèé òåîðèè âîçìóùåíèé.Äëÿ ñïëàâîâ àìåðèöèÿ è ïëóòîíèÿ óðàâíåíèÿÏÊÏ (11), (12) ðåøàëèñü ÷èñëåííî ñ èñïîëüçîâàíèåìab initio LDA +U + SO ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé êîì�ïîíåíòîâ ñïëàâîâ. Èñõîäíàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé èóðîâåíü Ôåðìè ñïëàâîâ îïðåäåëÿëèñü èç óñëîâèÿñîõðàíåíèÿ ÷èñëà d- è f -ýëåêòðîíîâ [22; 29℄. Ïàðà�ìåòð ýëåêòðîí-ïðèìåñíîãî ðàññåÿíèÿ �ff = �2:6 ýÂîïðåäåëåí èç ðàñ÷åòîâ êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìî�ñòè îñòàòî÷íîãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ýòèõ ñïëà�âîâ [22℄, à ïàðàìåòð èíòåíñèâíîñòè ýëåêòðîí-�î-íîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ �jj0 = 0:8EF âçÿò èç ðà�áîòû [30℄ è ïðèíÿò ðàâíûì äëÿ îáîèõ êîìïîíåí�òîâ ñïëàâà. Äàííàÿ îöåíêà íåñêîëüêî ïðåâîñõîäèòîáû÷íî èñïîëüçóåìîå â êà÷åñòâåííûõ ðàñ÷åòàõ çíà�÷åíèå �jj0 = (2=3)EF , íî â öåëîì îæèäàåìà äëÿ ñèñ-òåì ñ ñèëüíûì ýëåêòðîí-�îíîííûì âçàèìîäåéñòâè�åì. Ïîëó÷åííûå èç ðåøåíèÿ ñèñòåìû ñàìîñîãëàñî�âàííûõ óðàâíåíèé ÏÊÏ (11), (12) çíà÷åíèÿ ñäâèãàè çàòóõàíèÿ èñïîëüçîâàëèñü äëÿ âû÷èñëåíèÿ òåìïå�ðàòóðíî-êîíöåíòðàöèîííûõ çàâèñèìîñòåé ýëåêòðî�ñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ Am�Pu ñ ïîìîùüþ �îðìóëûÊóáî äëÿ äèàãîíàëüíîé ÷àñòè òåíçîðà ïðîâîäèìî�ñòè, ìîäè�èöèðîâàííîé äëÿ âû÷èñëåíèé â ðàìêàõÏÊÏ [16℄.Ñîãëàñíî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì [30℄, òåì�ïåðàòóðà Äåáàÿ Æ-Pu äîñòàòî÷íî íèçêà, ïðèìåðíî100 K, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ ðåçóëüòàòàìè êîìïëåêñ�íîãî ñàìîñîãëàñîâàííîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ìîäå�ëèðîâàíèÿ, âûïîëíåííîãî ñ ó÷åòîì àíãàðìîíèçìàðåøåòêè [31℄. Ïðèíèìàÿ äëÿ ñïëàâà ïðèáëèæåííî�D = 
A�A + 
B�B è �Pu � �Am, ¾âûñîêèìè¿äëÿ ýòèõ ñïëàâîâ, ñòðîãî ãîâîðÿ, ñëåäóåò ñ÷èòàòüòåìïåðàòóðû ïîðÿäêà 200 K è âûøå. Íî, êàê ñâè�äåòåëüñòâóþò ìíîãî÷èñëåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûåäàííûå, ïîëó÷åííûå äëÿ áîëüøèíñòâà ïåðåõîäíûõè ðåäêîçåìåëüíûõ ìåòàëëîâ, óæå ïðè òåìïåðàòóðàõ

100 200 300 400 500 600T; K0100200300400�; ìêÎì � ñì 1432
700�èñ. 1. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü óäåëüíîãîýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ Am�Pu. Ýêñïåðè-ìåíòàëüíûå äàííûå (òî÷êè) èç ðàáîòû [7℄; ñïëîø-íûå êðèâûå � ðåçóëüòàò âû÷èñëåíèé ñ ïåðå
÷å-òîì èç îòíîñèòåëüíûõ â àáñîëþòíûå åäèíèöû: 1 �Am8Pu92 (Am10Pu90); 2 � Am23Pu77 (Am25Pu75);3 � Am28Pu72 (Am30Pu70); 4 � Am43Pu57(Am45Pu55)T � (3=4)�D èõ ñâîéñòâà áëèçêè ê ¾âûñîêîòåì�ïåðàòóðíûì¿. Ïîýòîìó íàøè ðàñ÷åòû òåìïåðàòóð�íîé çàâèñèìîñòè ñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ ñòàðòóþò ñT = 100 K (� �D).Èñïîëüçîâàííûé â ðàñ÷åòàõ ñîïðîòèâëåíèÿñïëàâîâ Am�Pu ìåòîä Êóáî ��ðèíâóäà â ñèëóñäåëàííûõ ïðèáëèæåíèé ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâåñòèëèøü îòíîñèòåëüíûé õîä çàâèñèìîñòè �(T ). Ïî�ýòîìó äëÿ ñîïîñòàâëåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èðàñ÷åòíûõ äàííûõ ïîñëåäíèå ìû ïåðåñ÷èòûâàëèèç îòíîñèòåëüíûõ â àáñîëþòíûå åäèíèöû (ðèñ. 1),ïîëîæèâ �exp(100)=�
al(100) = 1. Îäíàêî ýòîòíåäîñòàòîê ÷àñòè÷íî íèâåëèðóåòñÿ âîçìîæíîñòüþîäíîâðåìåííîãî ðàñ÷åòà èçîòåðì ñîïðîòèâëåíèÿñïëàâîâ ðàçëè÷íûõ ñîñòàâîâ. Ïîýòîìó, îïðåäåëèâäëÿ îäíîãî èç ñïëàâîâ èñêîìûé êîý��èöèåíò ïðî�ïîðöèîíàëüíîñòè, ìîæíî ïåðåâåñòè ðàññ÷èòàííûåçíà÷åíèÿ ñîïðîòèâëåíèÿ èç îòíîñèòåëüíûõ åäèíèö âàáñîëþòíûå äëÿ âñåõ îñòàëüíûõ ñïëàâîâ è äëÿ âñåõòåìïåðàòóð è âûïîëíèòü äåòàëüíîå ñîïîñòàâëåíèåýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ðàñ÷åòíûõ äàííûõ (ðèñ. 2).×èñëåííîå ðåøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (11), (12)ïîêàçûâàåò, ÷òî ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû èñõîäíàÿïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ ñïëàâîâ ïðå�òåðïåâàåò ñóùåñòâåííûå èçìåíåíèÿ è ðàçìûòèå êðè�âîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé çíà÷èòåëüíî ïðåâîñõîäèòîæèäàåìîå âñëåäñòâèå òåìïåðàòóðíîãî ðàçìûòèÿ�åðìèåâñêîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ àíàëîãè÷íî1159
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Am; àò.%�èñ. 2. Èçîòåðìû êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòèýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ Am�Pu. Òî÷êè �ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ðàáîòû [7℄ äëÿ òåìïå-ðàòóð T = 0 (�), 100 Ê (�), 150 Ê (I), 200 Ê (/),300 Ê (Æ). Ñïëîøíûå êðèâûå � ðåçóëüòàòû ðàñ÷å-òîâ. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ îñòàòî÷íîãî ñîïðîòèâëå-íèÿ âçÿòû èç ðàáîòû [22℄ðàññ÷èòàííîìó ðàíåå äëÿ ÷èñòûõ ìåòàëëîâ [16℄.Ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé íà óðîâíå õèìè÷åñêîãî ïîòåí�öèàëà îêàçûâàþòñÿ çàìåòíî óáûâàþùèìè �óíêöèÿ�ìè òåìïåðàòóðû, ÷òî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó çà�ìåäëåíèþ ðîñòà ñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ ñ óâåëè÷å�íèåì òåìïåðàòóðû. Ñòåïåíü ðàçìûòèÿ êðèâîé ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé, êàê ïîêàçàëè ìîäåëüíûå ðàñ÷å�òû, îòíîñèòåëüíî ñëàáî çàâèñèò îò èçìåíåíèÿ ïà�ðàìåòðà èíòåíñèâíîñòè ýëåêòðîí-�îíîííîãî ðàññåÿ�íèÿ �jj0 . Âàðüèðîâàíèå �jj0 â ïðåäåëàõ 5�10% íåïðèâîäèò ê çàìåòíîìó èçìåíåíèþ ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé â îêðåñòíîñòè óðîâíÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà,íî ìîæåò ïðèâåñòè ê èçìåíåíèþ çíàêà ÒÊÑ â íåêî�òîðûõ ñïëàâàõ ïðè òåìïåðàòóðàõ 100�250 Ê. Íàïðî�òèâ, âàðüèðîâàíèå ïàðàìåòðà ýëåêòðîí-ïðèìåñíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ â ïðåäåëàõ 15% áîëåå ñêàçûâàåòñÿíà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ ñïëàâîâ è â ìåíüøåéñòåïåíè âëèÿåò íà çíàê ÒÊÑ.Ñîãëàñíî âûïîëíåííûì íàìè ðàñ÷åòàì, õîðîøîâîñïðîèçâîäÿùèì ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äëÿîòíîñèòåëüíîé òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ýëåêòðî�ñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ, èìåííî íåêîãåðåíòíûå ïðî�öåññû ðàññåÿíèÿ, õàðàêòåðíûå äëÿ ñïëàâîâ àêòèíè�äîâ, îòâåòñòâåííû çà íàáëþäàåìûé çíàê ÒÊÑ. Ýòîòâûâîä îñíîâàí íà ñëåäóþùèõ äàííûõ. Âî-ïåðâûõ,â äàííûõ ñïëàâàõ íàáëþäàþòñÿ íàèáîëüøèå çíà�÷åíèÿ îñòàòî÷íîãî ñîïðîòèâëåíèÿ, ÷òî ñâèäåòåëü�ñòâóåò î áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ èíòåíñèâíîñòè ýëåê�òðîí-ïðèìåñíîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìî�ñòè. Âî-âòîðûõ, êîíñòàíòû Z2A è Z2B , �A è �B äëÿêîìïîíåíòîâ ñïëàâîâ ðàçëè÷àþòñÿ íåçíà÷èòåëüíî,

÷òî ñîâìåñòíî ñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè äåéñòâèòåëü�íîé ÷àñòè �óíêöèè �ðèíà d- è f -ýëåêòðîíîâ ïðè�âîäèò ê ðîñòó âêëàäà îò íåêîãåðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ.Êàê ïîêàçûâàþò ðàñ÷åòû, ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðûçíàê ÒÊÑ ñòàíîâèòñÿ ïîëîæèòåëüíûì. Ýòîò ý��åêòîáóñëîâëåí ñèëüíûì ðàçìûòèåì ñ ðîñòîì òåìïåðà�òóðû èñõîäíûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé äëÿ êîìïî�íåíòîâ ñïëàâîâ, ñîïðîâîæäàþùèìñÿ óòðàòîé âñåõñóùåñòâåííûõ îñîáåííîñòåé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé èóìåíüøåíèåì çíà÷åíèé äåéñòâèòåëüíîé ÷àñòè �óíê�öèè �ðèíà íà óðîâíå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. Ïî�ýòîìó ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ �àê�òè÷åñêè ñóùåñòâåííûìè îêàçûâàþòñÿ ý��åêòû, îáó�ñëîâëåííûå ëèøü êîãåðåíòíûìè ïðîöåññàìè ðàññåÿ�íèÿ.Äåéñòâèòåëüíî, â îáëàñòè òåìïåðàòóð 100�400 Kâ ñïëàâàõ Am10Pu90, Am25Pu75, Am30Pu70 äîìè�íèðóþò íåêîãåðåíòíûå ïðîöåññû ðàññåÿíèÿ, ïðè�âîäÿùèå ê íóëåâîìó ÒÊÑ (ïðè÷åì ÒÊÑ ñïëàâàAm25Pu75 ñòàíîâèòñÿ îòðèöàòåëüíûì ïðè íåçíà÷è�òåëüíîì óâåëè÷åíèè �jj0 = 0:83EF ). Äëÿ Am45Pu55ÒÊÑ ÿâëÿåòñÿ íóëåâûì â áîëåå óçêîì èíòåðâàëå òåì�ïåðàòóð (150�350 K) è íåñêîëüêî âîçðàñòàåò ïðè áî�ëåå âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ñõîæåñòü â ïîâåäåíèèðàññ÷èòàííûõ âåëè÷èí ÒÊÑ äëÿ ðàçëè÷íûõ ñïëàâîââ îáëàñòè òåìïåðàòóð 350�700 Ê ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâè�åì îáùåé äëÿ âñåõ ñïëàâîâ òåíäåíöèè ñëàáîãî ïî�äàâëåíèÿ íåêîãåðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ ñ ðîñòîì òåìïå�ðàòóðû è ñèëüíîé äå�îðìàöèè èñõîäíîé ïëîòíîñòèýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ ñïëàâîâ, ñîïðîâîæäàþ�ùåéñÿ çíà÷èòåëüíûì óìåíüøåíèåì åå âåëè÷èíû íàóðîâíå õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. Âûõîä êðèâîé �(T )íà íàñûùåíèå ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû àíàëîãè÷åí íà�áëþäàåìîìó â íåêîòîðûõ âûñîêîðåçèñòèâíûõ ñïëà�âàõ ïåðåõîäíûõ 4d- è 5d-ìåòàëëîâ.Îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò îáñóæäåíèå àá�ñîëþòíûõ çíà÷åíèé è èçîòåðì ýëåêòðîñîïðîòèâëå�íèÿ ñïëàâîâ (ðèñ. 2). Ñîãëàñíî äàííûì ðàáîòû [7℄,äëÿ ñïëàâîâ Am10Pu90 ïðè êîìíàòíûõ òåìïåðàòó�ðàõ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèå � � 330 ìêÎì�ñì è ïî�÷òè íà 20% ïðåâîñõîäèò ñîïðîòèâëåíèå ñïëàâîâAm45Pu55, ÷òî êðàéíå íåîáû÷íî äëÿ íåïðåðûâíûõìåòàëëè÷åñêèõ ðàñòâîðîâ. �àññ÷èòàííûå íàìè èçî�òåðìû ñîïðîòèâëåíèÿ â øèðîêîì èíòåðâàëå êîíöåí�òðàöèé âîñïðîèçâîäÿò çàâèñèìîñòè, áëèçêèå ê êëàñ�ñè÷åñêèì. Â ïðåäåëå 
 ! 0 ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ ñîâïàäàþò ñî çíà�÷åíèÿìè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ äëÿ ÷èñòûõ ìåòàë�ëîâ [16; 32℄. Màêñèìóì ñîïðîòèâëåíèÿ íà ðàññ÷èòàí�íûõ èçîòåðìàõ ïðèõîäèòñÿ íà ñïëàâû Am55Pu45, ÷òîñîîòâåòñòâóåò êëàññè÷åñêîé êàðòèíå è âïîëíå îáúÿñ�íèìî â ðàìêàõ ðàçâèòîãî íàìè ïîäõîäà. Ñ äðóãîé1160



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 6 (12), 2010 Òåìïåðàòóðíàÿ è êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòè : : :ñòîðîíû, ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ ñîïðîòèâëåíèÿ ñïëà�âîâ Am10Pu90ïî÷òè â òðè ðàçà ìåíüøå èçìåðåííûõ.Äëÿ äðóãèõ æå ñïëàâîâ AmxPu1�x èçìåðåííûå çíà�÷åíèÿ áëèçêè ê ðà
ñ÷èòàííûì, ÷òî õîðîøî âèäíî èçïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 2 èçîòåðì ñîïðîòèâëåíèÿ.Îãðîìíûå, ïî÷òè òðåõêðàòíûå, ðàñõîæäåíèÿîæèäàåìûõ è íàáëþäàåìûõ çíà÷åíèé ýëåêòðîñî�ïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâ Am10Pu90 ìîæíî áûëî áûîòíåñòè íà ñ÷åò íåêîððåêòíîñòè âûäåëåíèÿ ïî�ïðàâîê íà ðàäèàöèîííûå äå�åêòû, íà ðàçëè÷íûéâîçðàñò èññëåäóåìûõ îáðàçöîâ ñèñòåìû èëè ñïåöè��èêó îòæèãà äå�åêòîâ â ýòèõ ñïëàâàõ, åñëè áû íåëîêàëüíûé ìàêñèìóì îñòàòî÷íîãî ñîïðîòèâëåíèÿ�-ìîäè�èêàöèè ñïëàâîâ Np�Pu, îáíàðóæåííûé âðàáîòå [33℄ ïðè ñîäåðæàíèè â ñïëàâå îêîëî 10 aò.%Np. Ýòî ñîâïàäåíèå ìîæåò áûòü è ñëó÷àéíûì, àìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ ñóùåñòâåííîé ìîäè�èêàöèåéìàòðèöû-ðàñòâîðèòåëÿ ïðè çàìåùåíèè èîíîâ Puíåáîëüøèì ÷èñëîì èîíîâ Am èëè Np, íàðóøå�íèåì ñèììåòðèè è, êàê ñëåäñòâèå, êàðäèíàëüíîéïåðåñòðîéêîé ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ïëîòíî�ñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ ýòèõ ñïëàâîâ. Îáýòîì êîñâåííî ñâèäåòåëüñòâóåò ñìåíà õàðàêòåðàíèçêîòåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñ�ïðèèì÷èâîñòè â ñïëàâàõ Am5Pu95, Am8Pu92 èAm15Pu85, îòìå÷åííàÿ â ðàáîòå [7℄.Àíîìàëèÿ îñòàòî÷íîãî ñîïðîòèâëåíèÿ ñïëàâîâNp�Pu îáñóæäàëàñü ðàíåå [22℄ è ñîîòâåòñòâóþùèåðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî åå ïðèðîäà ÿâëÿåòñÿ ñëåä�ñòâèåì ñèëüíîãî èçìåíåíèÿ êðèâîé ïëîòíîñòè ýëåê�òðîííûõ ñîñòîÿíèé â îêðåñòíîñòè óðîâíÿ Ôåðìèñïëàâîâ â ýòîì èíòåðâàëå êîíöåíòðàöèé. Äëÿ ñïëà�âîâ Am10Pu90 àíàëîãè÷íûõ èçìåíåíèé ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé íà óðîâíå Ôåðìè ïðè íóëåâîé òåìïåðà�òóðå âûïîëíåííûå ÏÊÏ-ðàñ÷åòû íå âûÿâèëè [22℄.Íî, ó÷èòûâàÿ ÏÊÏ-ìîäåëüíîñòü ïëîòíîñòè ýëåê�òðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ ñïëàâîâ, ïîëó÷åííûé ðåçóëü�òàò íåëüçÿ ñ÷èòàòü îêîí÷àòåëüíûì, è äëÿ îáúÿñíå�íèÿ ïðèðîäû ýòèõ îñîáåííîñòåé íåîáõîäèì áîëåå ïî�ñëåäîâàòåëüíûé è ñòðîãèé ó÷åò ðåëàêñàöèè ðåøåò�êè, ìîäè�èêàöèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ïëîòíî�ñòè ñîñòîÿíèé äëÿ ýòèõ ñïëàâîâ.Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñòîëü ñóùåñòâåííîå ðàñõîæäå�íèå â âåëè÷èíàõ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ìîæåò áûòüñâÿçàíî ñ ðåçîíàíñíûìè ý��åêòàìè, ñâîéñòâåííû�ìè óçêîçîííûì ïðîâîäíèêàì. Îäíàêî íèêàêèõ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûõ óêàçàíèé íà íàëè÷èå â ñèñòåìåAm10Pu90 ðåçîíàíñíîãî ðàññåÿíèÿ îáíàðóæåíî íåáûëî.Ïî âñåé âèäèìîñòè, ðàññåÿíèå ýëåêòðîí�ïðè-ìåñü��îíîí ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì ìåõàíèçìîì�îðìèðîâàíèÿ òåìïåðàòóðíî-êîíöåíòðàöèîííûõ çà�

âèñèìîñòåé ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ â ñïëàâàõ àêòè�íèäîâ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ïðè ýòîì àíî�ìàëüíî áîëüøèå, ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïëàâàìè ïåðå�õîäíûõ ìåòàëëîâ, íàáëþäàåìûå çíà÷åíèÿ ñîïðîòèâ�ëåíèÿ 
ïëàâîâ ïðè ñîõðàíåíèè ìåòàëëè÷åñêîãî òè�ïà ïðîâîäèìîñòè, âåðîÿòíî, ÿâëÿþòñÿ íå ñòîëüêî ðå�çóëüòàòîì äîìèíèðîâàíèÿ ìåæïîëîñíûõ ïåðåõîäîâïîäâèæíûõ s(p)-ýëåêòðîíîâ, íî áîëåå ñëåäñòâèåì ñó�ùåñòâåííîé ïåðåíîðìèðîâêè ìàññû òîêîíîñèòåëåéçà ñ÷åò ñèëüíîé ãèáðèäèçàöèè s(p)- è d-îáîëî÷åê èñèëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîí�ïðèìåñü��îíîí.4. ÂÛÂÎÄÛÂ ðàìêàõ ñ�îðìóëèðîâàííîé ìíîãîïîëîñíîéìîäåëè ïðîâîäèìîñòè ïîëó÷åíû óðàâíåíèÿ ìíîãî�ïîëîñíîãî ÏÊÏ, ïîçâîëÿþùèå âûïîëíèòü ðàñ÷åòûñäâèãà è óøèðåíèÿ îäíîýëåêòðîííûõ óðîâíåé áåçîãðàíè÷åíèé íà âåëè÷èíó èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ.Ïîëó÷åííûå â îáñóæäàåìîé ìîäåëè êà÷åñòâåííûåðåçóëüòàòû õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýìïèðè÷åñêèìïðàâèëîì Ìóèäæè è ïðåäñêàçûâàþò îòðèöàòåëü�íûé ÒÊÑ ëèáî â ñïëàâàõ î÷åíü áëèçêèõ ïî àòîìíîéìàññå, ëèáî â ñïëàâàõ î÷åíü òÿæåëûõ è î÷åíüëåãêèõ ìåòàëëîâ. Êîëè÷åñòâåííî è êà÷åñòâåííîïîêàçàíî, ÷òî õàðàêòåð èçìåíåíèÿ ÒÊÑ ñïëàâîâ ñó÷àñòèåì àêòèíèäîâ îïðåäåëÿåòñÿ áàëàíñîì ìåæäóêîãåðåíòíûìè è íåêîãåðåíòíûìè ïðîöåññàìè ðàñ�ñåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè íà �îíîíàõ. Ïðèäîìèíèðîâàíèè êîãåðåíòíûõ ïðîöåññîâ ÒÊÑ ÿâëÿ�åòñÿ ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëåííîé ñëàáîóáûâàþùåé�óíêöèåé òåìïåðàòóðû. Ïðè ïðåîáëàäàíèè íåêîãå�ðåíòíûõ ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ ÒÊÑ ñïëàâîâ ìîæåòáûòü êàê ïîëîæèòåëüíûì, òàê è îòðèöàòåëüíûì,ïðè ýòîì çíàê ÒÊÑ çàâèñèò îò çíàêà äåéñòâè�òåëüíîé ÷àñòè �óíêöèè �ðèíà d- è f -ýëåêòðîíîâñïëàâà è îò çíàêà �jj0 . Ïîëó÷åííûå â ðàìêàõñ�îðìóëèðîâàííîé ìîäåëè ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòûîáúÿñíÿþò íàáëþäàåìûé õàðàêòåð èçìåíåíèÿ ÒÊÑñïëàâîâ Pu�Am (çà èñêëþ÷åíèåì ñïëàâà Am10Pu90)è ïîçâîëÿþò ñäåëàòü âûâîä î ñóùåñòâåííîé ïåðå�íîðìèðîâêå ý��åêòèâíûõ ìàññ íîñèòåëåé òîêà çàñ÷åò ãèáðèäèçàöèè s(p)- è d-îáîëî÷åê è ñèëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîí�ïðèìåñü��îíîí.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêåÔåäåðàëüíîé öåëåâîé ïðîãðàììû ¾Íàó÷íûå è íà-ó÷íî-ïåäàãîãè÷åñêèå êàäðû èííîâàöèîííîé �îññèè¿íà 2009�2013 ãã. (ãðàíò �02.740.11.0217), à òàêæåÏðîãðàììû ¾�àçâèòèå íàó÷íîãî ïîòåíöèàëà âûñ�øåé øêîëû â 2009�2010 ãã.¿ (ïðîåêò 2.1.1/779), �îñó�äàðñòâåííîé ïðîãðàììû ÍÊ 529Ï è �ÔÔÈ (ãðàíòû��09-02-00431, 10-02-00046, 10-02-00546).1161
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