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ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ab initio ÎÁ�ÀÇÎÂÀÍÈß ÂÀÊÀÍÑÈÎÍÍÛÕÈ ÂÎÄÎ�ÎÄ-ÂÀÊÀÍÑÈÎÍÍÛÕ ÊÎÌÏËÅÊÑÎÂ Â ÏÀËËÀÄÈÈÈ Å�Î �ÈÄ�ÈÄÅÈ. À. Ñóïðÿäêèíà *, Ä. È. Áàæàíîâ, À. Ñ. ÈëþøèíÌîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Â. Ëîìîíîñîâà119991, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 3 àâãóñòà 2013 ã.Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ íà îñíîâå ðàñ÷åòîâ ab initio âàêàíñèîííûõ è âîäîðîä-âàêàíñèîííûõ êîìïëåêñîâ â ïàëëàäèè è ãèäðèäå ïàëëàäèÿ. Ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ýíåðãèé �îðìèðî-âàíèÿ äå�åêòíûõ êîìïëåêñîâ â ïàëëàäèè è åãî ãèäðèäå ïîêàçàë, ÷òî â ñòðóêòóðå ãèäðèäà ïàëëàäèÿîáðàçîâàíèå âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ ïðîòåêàåò ëåã÷å. Ïðè ðàññìîòðåíèè âîäîðîä-âàêàíñèîííûõ êîì-ïëåêñîâ â êðèñòàëëè÷åñêîì ìàññèâå ïàëëàäèÿ áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî âîäîðîä è âàêàíñèÿ âçàèìîäåé-ñòâóþò äðóã ñ äðóãîì, îáðàçóÿ óñòîé÷èâûé äå�åêòíûé êîìïëåêñ ¾âîäîðîä�âàêàíñèÿ¿ (H�Va
) ñ ýíåð-ãèåé ñâÿçè Eb = �0:21 ýÂ. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ íà÷àëüíîãî ýòàïà �îðìèðîâàíèÿ âîäîðîä-âàêàíñèîííûõêîìïëåêñîâ (Hn�Va
m) áûë ðàññìîòðåí âîïðîñ î êëàñòåðèçàöèè äå�åêòîâ â êëàñòåðû, ñîäåðæàùèå âêà÷åñòâå ñòðóêòóðíîé åäèíèöû êîìïëåêñû H�Va
 è H2�Va
. Áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî âîäîðîä-âàêàíñèîííûåêîìïëåêñû �îðìèðóþò ïëîñêèå äå�åêòíûå ñòðóêòóðû â ïàëëàäèè â ïëîñêîñòÿõ òèïà (100).DOI: 10.7868/S004445101401009X1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�àçâèâàþùàÿñÿ ýíåðãåòè÷åñêàÿ èí�ðàñòðóêòóðàîáðàùàåò âíèìàíèå íà ïðîáëåìó ïîèñêà è ðåàëèçà�öèè àëüòåðíàòèâíîãî ýêîëîãè÷åñêè ÷èñòîãî èñòî÷íè�êà ýíåðãèè. Ñðåäè ðàçëè÷íûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñòðà�òåãèé îñîáåííî ìíîãîîáåùàþùèì âûãëÿäèò èñïîëü�çîâàíèå âîäîðîäà â êà÷åñòâå îñíîâíîãî ýíåðãîíîñè�òåëÿ. Ñåé÷àñ âîäîðîäíàÿ ýíåðãåòèêà åùå äàëåêà îòìàññîâîãî âíåäðåíèÿ íà ìèðîâîé ðûíîê è â èí�ðà�ñòðóêòóðó, òàê êàê ìåòîäèêè ïðîèçâîäñòâà, õðàíå�íèÿ è èñïîëüçîâàíèÿ âîäîðîäà íóæäàþòñÿ â ãëóáî�êèõ òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâà�íèÿõ. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âîäîðîäîíàêîïèòåëü�íûå ýëåìåíòû íà îñíîâå ìåòàëëîâ, îáëàäàþùèõ âû�ñîêèì óðîâíåì õèìè÷åñêîãî ñðîäñòâà ê âîäîðîäó,óæå ïðèìåíÿþòñÿ [1℄.Ïîýòîìó âîïðîñ î õàðàêòåðå âçàèìîäåéñòâèÿ ìå�òàëëà ñ âîäîðîäîì àêòóàëåí è íà ñåãîäíÿøíèé äåíü.Ïîâåäåíèå âîäîðîäà â ìåòàëëàõ èíòåíñèâíî èçó÷à�ëîñü â ðàáîòàõ [2; 3℄ íà ïðîòÿæåíèè ïîñëåäíåãî ñòî�ëåòèÿ. Ïîêà åùå íåò ÷åòêîãî ïîíèìàíèÿ �óíäàìåí�*E-mail: supryadkina�physi
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òàëüíûõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ â ìåòàëëå ïðèíàñûùåíèè åãî âîäîðîäîì. Îñîáîå âíèìàíèå ýêñïå�ðèìåíòàòîðû è òåîðåòèêè óäåëÿþò èññëåäîâàíèÿìñâîéñòâ ñèñòåìû Pd�H [3�5℄. Ïîâûøåííûé èíòåðåñê ñèñòåìå Pd�H îáóñëîâëåí ñïîñîáíîñòüþ ïàëëàäèÿëåãêî äèññîöèèðîâàòü âîäîðîä, íàêàïëèâàòü åãî ñáîëüøîé ïëîòíîñòüþ íà åäèíèöó îáúåìà ïðè âûñî�êîé ñòåïåíè åãî ðàñòâîðèìîñòè.Â òå÷åíèå ïîñëåäíåãî äåñÿòèëåòèÿ ýòîò èíòåðåññîïðîâîæäàëñÿ äåòàëüíûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì è òå�îðåòè÷åñêèì èçó÷åíèåì ýòîé ñèñòåìû, ÷òî äåìîí�ñòðèðóþò ðàáîòû [6�10℄, â êîòîðûõ ñòðóêòóðó ãèäðè�äîâ è ýâîëþöèþ àòîìîâ âîäîðîäà â ñèñòåìàõ Pd�Hïîäâåðãàþò òùàòåëüíîìó àíàëèçó. Òàê, áûëî ïîëó÷å�íî ÷òî, íåñìîòðÿ íà óíèêàëüíûå ñâîéñòâà ïàëëàäèÿ,ñóùåñòâóþò ñåðüåçíûå ïðåïÿòñòâèÿ äëÿ åãî ïðàê�òè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ. Âçàèìîäåéñòâèå âîäîðîäà ñàòîìàìè ïàëëàäèÿ ïðèâîäèò ê íåæåëàòåëüíûì èç�ìåíåíèÿì àòîìíîé ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ Pd â îáú�åìå è íà ïîâåðõíîñòè, ÷òî îòðàæàåòñÿ íà ïðî÷íîñòèìàòåðèàëà â òåõíîëîãè÷åñêèõ öèêëàõ âíåäðåíèÿ èèçâëå÷åíèÿ âîäîðîäà.Â ãèäðîãåíèçèðîâàííûõ ìåòàëëàõ è ñïëàâàõ ïðî�öåññ ñòðóêòóðíîé ðåëàêñàöèè ïðîèñõîäèò íå òîëüêîñ ó÷àñòèåì àòîìîâ âîäîðîäà, íî è ñ èíäóöèðîâàííû�93



È. À. Ñóïðÿäêèíà, Ä. È. Áàæàíîâ, À. Ñ. Èëþøèí ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014ìè èì âàêàíñèÿìè. Ýòîò ý��åêò áûë îáíàðóæåí ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî ïîñëå íàñûùåíèÿ ïàëëàäèÿ âîäîðî�äîì èç ãàçîâîé ñðåäû ïîä äàâëåíèåì [11; 12℄. Äàííûé�àêò õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ äðóãèìè ýêñïåðèìåíòàëü�íûìè äàííûìè [13; 14℄, â êîòîðûõ ãèäðîãåíèçàöèÿðàçëè÷íûõ ìåòàëëîâ (Pd, Fe, Co, Ni è äð.) ïðèâî�äèò ê èíäóöèðîâàíèþ â ñèñòåìå àíîìàëüíî áîëüøî�ãî êîëè÷åñòâà âàêàíñèé (ñâåðõ íàñûùåííûõ âàêàí�ñèé (ÑÍÂ)). Â òî æå âðåìÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå èñ�ñëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî äëÿ ðÿäà ìåòàëëîâ (Pd,Ni, Fe è Mn) ïîñëå ãèäðîãåíèçàöèè íàáëþäàëîñü ïî�ÿâëåíèå ñâåðõñòðóêòóðíûõ ðå�ëåêñîâ, êîòîðûå óêà�çûâàþò íà îïðåäåëåííîå óïîðÿäî÷åííîå ðàñïîëîæå�íèå âàêàíñèé â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå [15�19℄. Ïî�ëó÷åííûå â ýêñïåðèìåíòå äè�ðàêöèîííûå êàðòèíûïîêàçûâàþò, ÷òî ïðîöåññ íàñûùåíèÿ ìåòàëëîâ (M)âîäîðîäîì ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ óñòîé÷èâîé äå��åêòíîé �àçû M3Va
�Hn ñ ãðóïïîé ñèììåòðèè L12.Â ðàáîòå [20℄ áûëè ïîëó÷åíû ðåçóëüòàòû, ñâèäå�òåëüñòâóþùèå î òîì, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå âîäîðîäàñ äå�åêòàìè ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ óñòîé÷èâûõäå�åêòíûõ ñîñòîÿíèé (H�Va
n, M�H�Va
n), ÷òî ìî�æåò ÿâëÿòüñÿ ïðè÷èíîé çàìåäëåíèÿ ïðîöåññà äåãàçà�öèè è âîçíèêíîâåíèÿ âîäîðîäíûõ ëîâóøåê. Âîäîðîäè âàêàíñèè âëèÿþò íà ïðî÷íîñòíûå õàðàêòåðèñòèêèìåòàëëîâ è ñïëàâîâ. Â ñâÿçè ñ ýòèì äàííàÿ ðàáî�òà ïîñâÿùåíà òåîðåòè÷åñêîìó èññëåäîâàíèþ óñòîé�÷èâûõ äå�åêòíûõ ñîñòîÿíèé â ìàòðèöå ïàëëàäèè èåãî ãèäðèäà, âëèÿíèþ âîäîðîäà íà �îðìèðîâàíèå òî�÷å÷íûõ äå�åêòîâ, à òàêæå îïðåäåëåíèþ ñòðóêòóðûâîäîðîä-âàêàíñèîííûõ äå�åêòíûõ êîìïëåêñîâ.2. ÌÅÒÎÄ È ÏÀ�ÀÌÅÒ�Û �ÀÑ×ÅÒÍÎÉÑÈÑÒÅÌÛÂ äàííîé ðàáîòå ïîëíûå ýíåðãèè èäåàëüíîé èäå�åêòíîé ñòðóêòóð ïàëëàäèÿ è åãî ãèäðèäà ðàñ�ñ÷èòûâàëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ïñåâäîïîòåí�öèàëà íà îñíîâå òåîðèè �óíêöèîíàëà ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè [21℄. Â ïðèáëèæåíèè ïñåâäîïîòåíöèàëîâäëÿ îïèñàíèÿ ïîòåíöèàëà è âîëíîâûõ �óíêöèé ñè�ñòåìû èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ïðîåêòèðîâàííûõ ïðèñî�åäèíåííûõ âîëí â îáîáùåííîì ãðàäèåíòíîì ïðèáëè�æåíèè äëÿ îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî �óíêöèîíàëà.Ýíåðãèÿ îáðåçàíèÿ ïî ïëîñêèì âîëíàì ñîñòàâëÿëà400 ýÂ. Ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ äå�åêòîâ ðàññ÷èòû�âàëàñü ñ èñïîëüçîâàíèåì 32-àòîìíîé è 64-àòîìíîéÿ÷ååê. �àññòîÿíèå ìåæäó k-òî÷êàìè â çîíå Áðèëëþ�ýíà íå ïðåâûøàëî 0.02�A�1, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ñåòêå8� 8� 8 (èëè 4� 4� 4) äëÿ 32-àòîìíîé ÿ÷åéêè (èëè64-àòîìíîé ÿ÷åéêè). Äàííûå ðàñ÷åòû áûëè ðåàëèçî�

âàíû ïðè èñïîëüçîâàíèè ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñàVienna Ab-initio Simulation Pa
kage (VASP) [21; 22℄íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ ÑÊÈÔ-Ì�Ó ¾×åáûøåâ¿ [23℄è ÌÑÖ �ÀÍ.Âàêàíñèè â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå ïàëëàäèÿè ãèäðèäà ñîçäàâàëèñü óäàëåíèåì àòîìîâ èç ñîîò�âåòñòâóþùèõ ïîçèöèé â ñòðóêòóðå. Âîäîðîä ðàñïî�ëàãàëñÿ â îêòàýäðè÷åñêîì ìåæäîóçëèè. �àñ÷åò ýíåð�ãèè îáðàçîâàíèÿ ìîíîâàêàíñèé è èõ êîìïëåêñîâ âñòðóêòóðå êðèñòàëëè÷åñêîãî îáúåìà ïàëëàäèÿ áûëïðîâåäåí ïî �îðìóëåEf = En�total �Etotal + nEtotalN ; (1)ãäå Ef � ýíåðãèÿ �îðìèðîâàíèÿ ìîíîâàêàíñèé èëèèõ êîìïëåêñîâ, ñîñòîÿùèõ èç n âàêàíñèé, â ñòðóêòó�ðå ïàëëàäèÿ, En�total � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû, ñî�äåðæàùåé n âàêàíñèé, Etotal � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ïàë�ëàäèÿ íà ÿ÷åéêó, ñîäåðæàùóþ N àòîìîâ ïàëëàäèÿ.Òàêæå íàìè áûëà ðàññ÷èòàíà ýíåðãèÿ �îðìèðî�âàíèÿ ìîíîâàêàíñèé è èõ êîìïëåêñîâ â ñòðóêòóðåãèäðèäà ïàëëàäèÿ ïî �îðìóëåEHf = EH�nVa
total �EHtotal + nEtotalN ; (2)ãäå EH�nVa
total � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ÿ÷åéêè ãèäðèäà ïàë�ëàäèÿ ñ n âàêàíñèÿìè, EHtotal � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ èäå�àëüíîé ñèñòåìû ãèäðèäà ñ N àòîìàìè ïàëëàäèÿ,Etotal � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ÿ÷åéêè ïàëëàäèÿ áåç äå�åê�òîâ.Ýíåðãèÿ ñâÿçè äâóõ âàêàíñèé îïðåäåëÿëàñü êàêðàçíèöà ïîëíûõ ýíåðãèé ñèñòåì ïðè ðàñïîëîæåíèèíà ìèíèìàëüíîì ðàññòîÿíèè âàêàíñèé îòíîñèòåëüíîäðóã îò äðóãà (ïåðâàÿ êîîðäèíàöèîííàÿ ñ�åðà) è íàìàêñèìàëüíîì ðàññòîÿíèè ïî �îðìóëåEb = ERmin �ERmax: (3)Ïðè èññëåäîâàíèè âçàèìîäåéñòâèÿ âîäîðîäà è âà�êàíñèè ýíåðãèÿ ñâÿçè äàííîé ïàðû áûëà ðàññ÷èòàíàïî ñëåäóþùåé �îðìóëå:EH�Va
b = EH�Va
total �Etotal �� �EHtotal +EVa
total � 2Etotal� ; (4)ãäå EH�Va
total � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû, ñîäåðæàùåéâîäîðîä è âàêàíñèþ, EHtotal � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòå�ìû, ñîäåðæàùåé òîëüêî âîäîðîä, EVa
total � ïîëíàÿýíåðãèÿ ñèñòåìû ñ îäíîé âàêàíñèåé.94



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Èññëåäîâàíèå ab initio îáðàçîâàíèÿ : : :Òàáëèöà 1. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïåðèîäà ðåøåòêè ïàëëàäèÿ è ãèäðèäà ïàëëàäèÿ (a0), ïåðèîäà ðåøåòêè ïàë-ëàäèÿ è ãèäðèäà ïàëëàäèÿ ñ ìîíîâàêàíñèåé (av), ýíåðãèè �îðìèðîâàíèÿ ìîíîâàêàíñèè (Ef ) ñ èñïîëüçîâàíèåìîáîáùåííî-ãðàäèåíòíîãî ïðèáëèæåíèÿ â ÿ÷åéêàõ ñ 4, 32 è 64 àòîìàìè ïàëëàäèÿ, â êîòîðîì îäèí èç àòîìîâ çàìåíåííà âàêàíñèþCèñòåìà a0, �A a0exp, �A av, �A Ef , ýÂ Ef;theor , ýÂ Ef;exp, ýÂPd3�Va
 3.79 1.12Pd31�Va
 3.95 3.89 [24℄ 3.93 1.17 1.21 [25℄ 1.5�1.7 [26; 27℄Pd63�Va
 3.95 1.16Pd3H4�Va
 3.98 0.27Pd31H32�Va
 4.14 4.07 [11℄ 4.13 0.39 0.43 [25℄ 0:72� [12℄Pd63H64�Va
 4.14 0.2Ïðèìå÷àíèå. Çâåçäî÷êîé îòìå÷åíà ýíåðãèÿ �îðìèðîâàíèÿ êîìïëåêñà H6�Va
.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ3.1. Âàêàíñèîííûå äå�åêòíûå êîìïëåêñû(Va
m) â êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðåïàëëàäèÿ è åãî ãèäðèäàÄëÿ îïèñàíèÿ ñâîéñòâ ñèñòåìû ñ òî÷å÷íûì äå��åêòîì áûëî ïðîâåäåíî òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèåñâîéñòâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïàëëàäèÿ è ãèäðèäà ïàë�ëàäèÿ â ïðèñóòñòâèè äå�åêòà àòîìíîé ñòðóêòóðû �ìîíîâàêàíñèè. Äëÿ îöåíêè âëèÿíèÿ íà êîíå÷íûé ðå�çóëüòàò ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, ñâÿçàííûõ ñ èñïîëüçî�âàíèåì ïåðèîäè÷åñêîé ñâåðõðåøåòêè, áûëè ðàññìîò�ðåíû ÿ÷åéêè ðàçëè÷íîãî ðàçìåðà ñ 4 (1� 1� 1), 32(2 � 2 � 2) è 64 (4 � 4 � 4) àòîìàìè ïàëëàäèÿ. Äëÿäàííûõ ñèñòåì áûë ïðîâåäåí ðàñ÷åò ïåðèîäà ðåøåò�êè ñòðóêòóðû áåç äå�åêòîâ è ñòðóêòóðû â ïðèñóò�ñòâèè ìîíîâàêàíñèè, êðîìå ýòîãî äëÿ îäèíî÷íîé âà�êàíñèè ïî �îðìóëàì (1) è (2) áûëè íàéäåíû ýíåðãèè�îðìèðîâàíèÿ. �åçóëüòàòû ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1.Êàê âèäíî â òàáë. 1, çíà÷åíèÿ ïîëó÷åííûõ ïåðèî�äîâ ðåøåòêè èäåàëüíîé ñòðóêòóðû áåç òî÷å÷íîãî äå��åêòà (ìîíîâàêàíñèè) áëèçêè ê ýêñïåðèìåíòàëüíî�ìó, ñëåäîâàòåëüíî, èñïîëüçîâàííûå ïàðàìåòðû ðàñ�÷åòíîé ñõåìû ïîçâîëÿþò îïèñàòü ñâîéñòâà àòîìíîéñòðóêòóðû ïàëëàäèÿ è ãèäðèäà ïàëëàäèÿ ñ õîðîøåéòî÷íîñòüþ. Êðîìå òîãî, êàê ïîêàçûâàþò ðàñ÷åòû,íàëè÷èå âàêàíñèè ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ïåðèîäàðåøåòêè, íî ýòî èçìåíåíèå ñòàíîâèòñÿ íåçíà÷èòåëü�íûì ïðè óìåíüøåíèè êîíöåíòðàöèè âàêàíñèé íà ýëå�ìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó. Äàííûé �àêò ñîãëàñóåòñÿ ñ èç�âåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [27℄.Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè �îðìèðîâàíèÿ ìî�íîâàêàíñèè â ìàññèâàõ ïàëëàäèÿ è ãèäðèäà ïàëëà�äèÿ íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîîòâåòñòâèè ñ ðåçóëüòà�

òàìè ðàñ÷åòîâ ab initio òåîðåòè÷åñêîé ðàáîòû [25℄.Êðîìå òîãî, íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ýíåðãèÿ �îð�ìèðîâàíèÿ ìîíîâàêàíñèè â ãèäðèäå ïàëëàäèÿ îêà�çàëàñü ñóùåñòâåííî íèæå, ÷åì â èäåàëüíîé ñòðóê�òóðå ïàëëàäèÿ. Òàê, äëÿ ÿ÷åéêè, ñîäåðæàùåé 32àòîìà ïàëëàäèÿ, ýíåðãèÿ �îðìèðîâàíèÿ îäèíî÷íîéâàêàíñèè â ñëó÷àå èäåàëüíîãî ïàëëàäèÿ ñîñòàâè�ëà EPdf = 1:17 ýÂ, à â ñëó÷àå åãî ãèäðèäà �EPdHf = 0:39 ýÂ. Òàêèì îáðàçîì, ìû ìîæåì ïðåä�ïîëîæèòü, ÷òî âîäîðîä îáëåã÷àåò îáðàçîâàíèå òà�êèõ äå�åêòîâ, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè äàííûìè [28℄ è äðóãèìè òåîðåòè÷åñêèìè ðàñ÷å�òàìè [25℄.Èññëåäîâàíèå äâóõ âàêàíñèé â êðèñòàëëè÷åñêèõñòðóêòóðàõ ïàëëàäèÿ è ãèäðèäà ïàëëàäèÿ ïîêàçà�ëî, ÷òî ýíåðãèè èõ ñâÿçè, ðàññ÷èòàííûå ïî �îðìó�ëå (3), îòðèöàòåëüíû è ñîñòàâëÿþò ñîîòâåòñòâåííîEPdb = �0:24 ýÂ è EPdHb = �0:07 ýÂ. Ýòî ñâèäå�òåëüñòâóåò î òîì, ÷òî ïðè âçàèìîäåéñòâèè òî÷å÷�íûõ äå�åêòîâ â ïàëëàäèè è åãî ãèäðèäå âàêàíñè�ÿì âûãîäíî îáúåäèíÿòüñÿ è îáðàçîâûâàòü êîìïëåê�ñû. Òàêèì îáðàçîì, áîëüøîé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåòðàññìîòðåíèå ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ áîëåå ñëîæíûõäå�åêòíûõ êîìïëåêñîâ, ñîäåðæàùèõ áîëüøåå ÷èñ�ëî âàêàíñèé. �îñò âàêàíñèîííîãî êîìïëåêñà îñóùå�ñòâëÿåòñÿ çà ñ÷åò ðîñòà ÷èñëà âõîäÿùèõ â íåãî âà�êàíñèé, íî òàê êàê îãðàíè÷åí ðàçìåð àòîìíîé ÿ÷åé�êè, èñïîëüçóåìîé äëÿ ðàñ÷åòîâ, òî îãðàíè÷åí è ðàç�ìåð äå�åêòíîãî êëàñòåðà. Ïîýòîìó ìû ðàññìîòðå�ëè íà÷àëüíûé ýòàï ðîñòà âàêàíñèîííîãî êîìïëåêñà,èññëåäîâàâ êîìïëåêñû èç äâóõ, òðåõ è ÷åòûðåõ âà�êàíñèé. Äëÿ òðåõ âàêàíñèé áûëè ñìîäåëèðîâàíû äâåêîí�èãóðàöèè: ïëîñêàÿ òðåóãîëüíàÿ êîí�èãóðàöèÿè êîí�èãóðàöèÿ òåòðàýäðè÷åñêîé òðèâàêàíñèè, êî�95
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H�èñ. 1. Âàêàíñèîííûå êîìïëåêñû â êðèñòàëëè÷å-ñêîé ÿ÷åéêå ïàëëàäèÿ è åãî ãèäðèäà: à � êîì-ïëåêñ èç òðåõ âàêàíñèé (êîí�èãóðàöèÿ òðåóãîëüíèê)â ïàëëàäèè è åãî ãèäðèäå, á � êîìïëåêñ èç òðåõâàêàíñèé (òåòðàýäðè÷åñêàÿ êîí�èãóðàöèÿ) â ïàëëà-äèè è åãî ãèäðèäå, â � êîìïëåêñ èç ÷åòûðåõ âà-êàíñèé (òåòðàýäðè÷åñêàÿ êîí�èãóðàöèÿ) â ïàëëà-äèè è åãî ãèäðèäå, ã � êîìïëåêñ èç ÷åòûðåõ âà-êàíñèé (êîí�èãóðàöèÿ êâàäðàò) â ïàëëàäèè è åãîãèäðèäåãäà àòîì ïàëëàäèÿ ñìåùåí â òåòðàïîðó (ðèñ. 1à,á ),äëÿ ÷åòûðåõ � îáúåìíûé òåòðàâàêàíñèîííûé êîì�ïëåêñ è ïëîñêèé êâàäðàòíûé êîìïëåêñ (ðèñ. 1â,ã).Ïî �îðìóëàì (1) è (2) áûëè ðàññ÷èòàíû ýíåðãèè�îðìèðîâàíèÿ äå�åêòíûõ êîìïëåêñîâ (ñì. òàáë. 2).Èç ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñëåäóåò, ÷òî îáðàçîâàíèåïëîñêîãî êëàñòåðà èç òðåõ âàêàíñèé â ñëó÷àå ãèä�ðèäà ïàëëàäèÿ ýíåðãåòè÷åñêè áîëåå âûãîäíî, ÷åì

Òàáëèöà 2. Ýíåðãèè �îðìèðîâàíèÿ êîìïëåêñîâòî÷å÷íûõ äå�åêòîâ â ïàëëàäèè è åãî ãèäðèäåÄå�åêò Pd PdHEf , ýÂÄèâàêàíñèÿ 2.24 0.77Òðèâàêàíñèÿ òðåóãîëüíèê 3.22 1.21òåòðàýäð 3.21 1.36Òåòðàâàêàíñèÿ òåòðàýäð 3.93 1.67êâàäðàò 4.13 1.81îáðàçîâàíèå îáúåìíîãî êëàñòåðà òåòðàýäðè÷åñêîé�îðìû, òîãäà êàê â êðèñòàëëè÷åñêîì ìàññèâå ïàë�ëàäèÿ ýíåðãèÿ �îðìèðîâàíèÿ òåòðàýäðè÷åñêîé òðè�âàêàíñèè íåìíîãî íèæå ïî ñðàâíåíèþ ñ åå ïëîñ�êîé êîí�èãóðàöèåé (òàáë. 2). ×åòûðåì âàêàíñèÿìâ äàííûõ ñòðóêòóðàõ âûãîäíî îáúåäèíÿòüñÿ è �îð�ìèðîâàòü îáúåìíûé êîìïëåêñ. �àñ÷åòû âàêàíñèîí�íûõ êîìïëåêñîâ â ïàëëàäèè íàõîäÿòñÿ â õîðîøåìñîîòâåòñòâèè ñ äðóãèìè òåîðåòè÷åñêèìè ðåçóëüòàòà�ìè [29℄, ñîãëàñíî êîòîðûì êîìïëåêñû èç òðåõ âàêàí�ñèé è êîìïëåêñû èç ÷åòûðåõ âàêàíñèé îáðàçóþò îáú�åìíûå êëàñòåðû ñ ýíåðãèÿìè �îðìèðîâàíèÿ ñîîòâåò�ñòâåííî E3Va
f = 3:01 ýÂ è E4Va
f = 3:70 ýÂ. Êðîìåòîãî, ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèîííîãî êîìïëåê�ñà â ãèäðèäå ïàëëàäèÿ ïðîèñõîäèò ëåã÷å, íåæåëè â÷èñòîì ïàëëàäèè. Äàííûé �àêò, ñîãëàñíî ìíîãèìðàáîòàì [13; 28℄, îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî ýíåðãèÿ �îð�ìèðîâàíèÿ âàêàíñèè â ïðèñóòñòâèè âîäîðîäà ïîíè�æàåòñÿ çà ñ÷åò ýíåðãèè ñâÿçè âàêàíñèè ñ âîäîðîäîì.Òàêèì îáðàçîì, ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ïîäòâåðæäà�þò òîò �àêò, ÷òî ïðèñóòñòâèå âîäîðîäà îáëåã÷àåò�îðìèðîâàíèå âàêàíñèé è ñïîñîáñòâóåò èõ êëàñòåðè�çàöèè â êðèñòàëëè÷åñêîì ìàññèâå. Êðîìå òîãî, äàí�íûé �àêò ìîæåò ñëóæèòü ïðè÷èíîé òîãî, ÷òî ïðèãèäðîãåíèçàöèè ïàëëàäèÿ ïðîèñõîäèò îáðàçîâàíèåàíîìàëüíî áîëüøîãî êîëè÷åñòâà âàêàíñèé, êîíöåí�òðàöèÿ êîòîðûõ ìîæåò ñîñòàâëÿòü 18� 3% [11℄.3.2. Âîäîðîä-âàêàíñèîííûå êîìïëåêñûHn�Va
mÄëÿ îïðåäåëåíèÿ âëèÿíèÿ âîäîðîäà íà îáðàçîâà�íèå òî÷å÷íûõ äå�åêòîâ áûëà ðàññìîòðåíà êîí�èãó�ðàöèÿ, â êîòîðîé àòîì âîäîðîäà íàõîäèëñÿ â áëè�æàéøåé îêòàýäðè÷åñêîé ïîçèöèè ïî îòíîøåíèþ êîäèíî÷íîé âàêàíñèè (ñì. ðèñ. 2).Ýíåðãèÿ ñâÿçè âîäîðîäà ñ ìîíîâàêàíñèåé ðàññ÷è�òûâàëàñü ïî �îðìóëå (4). Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåí�96



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Èññëåäîâàíèå ab initio îáðàçîâàíèÿ : : :
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H�èñ. 2. Âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå âîäîðîäà è âàêàí-ñèèíûõ ðàñ÷åòîâ óñòàíîâëåíî, ÷òî âîäîðîä è îäèíî÷íàÿâàêàíñèÿ �îðìèðóþò óñòîé÷èâûé êîìïëåêñ ¾âîäî-ðîä�âàêàíñèÿ¿ (H�Va
) ñ ýíåðãèåé ñâÿçè EH�Va
b == �0:21 ýÂ. Äàííàÿ âåëè÷èíà õîðîøî ñîãëàñóåòñÿñ ðåçóëüòàòîì èîííî-ëó÷åâîãî ýêñïåðèìåíòà, â êîòî�ðîì EH�Va
b = �0:23 ýÂ [30℄.Â ïðèñóòñòâèè âîäîðîäà ýíåðãèÿ �îðìèðîâàíèÿìîíîâàêàíñèè, ðàññ÷èòàííîé ïî �îðìóëå (2), ñîñòà�âèëà Ef = 1:01 ýÂ. Äàííàÿ âåëè÷èíà çíà÷èòåëüíîìåíüøå, ÷åì ýíåðãèÿ �îðìèðîâàíèÿ ìîíîâàêàíñèèâ ðàññìîòðåííîé âûøå êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå,íå ñîäåðæàùåé âîäîðîä. �åçóëüòàò ðàñ÷åòà ïîêàçû�âàåò, ÷òî ïðèñóòñòâèå äàæå îäíîãî àòîìà âîäîðîäà âêðèñòàëëè÷åñêîé ÿ÷åéêå ïîíèæàåò ýíåðãèþ �îðìè�ðîâàíèÿ, ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëü�íûìè äàííûìè ðàáîòû [28℄.Äëÿ îïèñàíèÿ íà÷àëüíîãî ýòàïà îáðàçîâàíèÿñëîæíîé äå�åêòíîé ñòðóêòóðû âîäîðîä-âàêàíñèîí-íûõ êîìïëåêñîâ áûë ðàññìîòðåí âîïðîñ êëàñòåðè�çàöèè óñòîé÷èâûõ ïàð ¾âîäîðîä�âàêàíñèÿ¿ ñ öåëüþîïðåäåëåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêè áîëåå âûãîäíîé êîí�è�ãóðàöèè. Äëÿ ýòîãî áûëè âçÿòû òðè òèïà âçàèìíî�ãî ðàñïîëîæåíèÿ äâóõ è òðåõ ïàð äèìåðîâ H�Va
.Ïåðâàÿ êîí�èãóðàöèÿ îòâå÷àåò ðàñïîëîæåíèþ ïàðH�Va
 â îäíîé ïëîñêîñòè (100) ñ ðàçëè÷íîé îòíîñè�òåëüíî äðóã äðóãà îðèåíòàöèåé äèìåðîâ (ðèñ. 3à),âòîðàÿ � ñ îäèíàêîâîé îðèåíòàöèåé äèìåðîâ â ïëîñ�êîñòè (110) (ðèñ. 3á ), òðåòüÿ � ðàñïîëîæåíèþ â ïåð�ïåíäèêóëÿðíûõ ïëîñêîñòÿõ (ðèñ. 3â).Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ ïîêà�çàë, ÷òî �îðìèðîâàíèå ïëîñêîãî êëàñòåðà H2�Va
2 âïëîñêîñòè (100), îòâå÷àþùåãî êîí�èãóðàöèè 1, ýíåð�ãåòè÷åñêè áîëåå âûãîäíî ïî ñðàâíåíèþ ñ êîí�èãó�ðàöèÿìè 2 è 3 (ñì. ðèñ. 3). Ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõïîëíûõ ýíåðãèé âòîðîé è òðåòüåé êîí�èãóðàöèé ñïåðâîé ïðåäñòàâëåíî â òàáë. 3.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò ñäåëàòü âû�âîä î òîì, ÷òî íà íà÷àëüíîì ýòàïå ïðîèñõîäèò �îð�ìèðîâàíèå ïëîñêèõ êëàñòåðîâ, ÷òî ìîæåò â ïîñëåäó�
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H�èñ. 3. Âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå äâóõ è òðåõ äèìåð-íûõ ïàð H�Va
 â ÿ÷åéêå ïàëëàäèÿ: à � êîí�èãóðà-öèÿ 1, á � êîí�èãóðàöèÿ 2, â � êîí�èãóðàöèÿ 3Òàáëèöà 3. Ñðàâíåíèå ïîëíûõ ýíåðãèé ñèñòåì ñîâòîðîé (E2) è òðåòüåé êîí�èãóðàöèÿìè (E3) ñ ïîë-íîé ýíåðãèåé ïåðâîé êîí�èãóðàöèè (E1) âçàèìíîãîðàñïîëîæåíèÿ äèìåðíûõ ïàðÊîí�èãóðàöèÿ Äâå äèìåð-íûå ïàðû Òðè äèìåð-íûå ïàðû�E = En �E1, ýÂÊîí�èãóðàöèÿ 2 0.21 0.39Êîí�èãóðàöèÿ 3 0.11 0.21þùåì ïðèâåñòè ê îáðàçîâàíèþ ëèíåéíûõ äå�åêòîâ,òàêèõ êàê äèñëîêàöèè. Ïîýòîìó ïðîâåäåííûé ðàñ÷åòìîæåò îòðàæàòü òîò �àêò, ÷òî ïðè âîäîðîäíîé ñîðá�öèè â ñòðóêòóðå ïàëëàäèÿ ñ âàêàíñèÿìè íàáëþäàåò�ñÿ îáðàçîâàíèå îäíîìåðíûõ äå�åêòîâ, ïðèâîäÿùèõê áîëüøåé õðóïêîñòè [31℄.Äîïîëíèòåëüíî áûëî ðàññìîòðåíî îáúåäèíåíèåòðåõ äèìåðîâ â îáúåìíûé êëàñòåð. Äàííûé îáúåì�íûé êëàñòåð ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé áîëåå ïëîòíóþ óïà�êîâêó äèìåðîâ H�Va
, íåæåëè óïàêîâêà, ñîîòâåò�7 ÆÝÒÔ, âûï. 1 97
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H�èñ. 4. Óïàêîâêà òðåõ äèìåðîâÒàáëèöà 4. Ñðàâíåíèå òðåõ êîí�èãóðàöèé ñ êîí-�èãóðàöèåé ïëîòíîé óïàêîâêè äèìåðîâ (Edim)Êîí�èãóðàöèÿ �E = En �Edim, ýÂÊîí�èãóðàöèÿ 1 0.04Êîí�èãóðàöèÿ 2 0.43Êîí�èãóðàöèÿ 3 0.25ñòâóþùàÿ òðåòüåé êîí�èãóðàöèè (ñì. ðèñ. 4). Ñðàâ�íåíèå ñ ïðåäûäóùèìè êîí�èãóðàöèÿìè òðåõ äèìå�ðîâ ïðåäñòàâëåíî â òàáë. 4.Êàê ìû âèäèì, îáúåìíàÿ ñòðóêòóðà èç òðåõ äè�ìåðîâ â âèäå ïëîòíîé óïàêîâêè ÿâëÿåòñÿ âûðîæäåí�íîé ïî ýíåðãèè îòíîñèòåëüíî ïëîñêîé ñòðóêòóðû(�E = 0:04 ýÂ), â êîòîðîé òðè äèìåðà íàõîäÿòñÿ âîäíîé ïëîñêîñòè (100). Ïîýòîìó â ïàëëàäèè âîçìîæ�íî îáðàçîâàíèå êàê ïëîñêèõ, òàê è îáúåìíûõ êëàñ�òåðîâ, êîòîðûå ìîãóò, â ñâîþ î÷åðåäü, ïðèâåñòè ê�îðìèðîâàíèþ âàêàíñèîííûõ ïàð [17℄.Êðîìå òîãî, áûëî ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âçà�èìîäåéñòâèÿ äâóõ òðèìåðíûõ ïàð H�Va
�H (êîì�ïëåêñ H2�Va
). Èíòåðåñ ê äàííûì äå�åêòíûì ñòðóê�òóðàì âûçâàí òåì, ÷òî ðàíåå íàìè (ñì. [32℄ è ññûë�êè â ýòîé ðàáîòå) áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî ýíåðãèè çà�õâàòà âàêàíñèåé ïåðâîãî è âòîðîãî àòîìîâ âîäîðîäàïðè ìíîæåñòâåííîì çàïîëíåíèè îäèíàêîâû è ïîýòî�ìó âîçìîæíî îáðàçîâàíèå êëàñòåðîâ ñî ñòðóêòóðíîéåäèíèöåé H2�Va
 
 ëèíåéíîé êîí�èãóðàöèåé.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîé ãåî�ìåòðèè âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ ïàð H2�Va
 áû�ëè ðàññìîòðåíû ñëåäóþùèå êîí�èãóðàöèè: ïàðàë�ëåëüíîå è ïåðïåíäèêóëÿðíîå âçàèìíîå ðàñïîëîæå�íèå òðèìåðîâ âäîëü íàïðàâëåíèÿ [010℄ â ïëîñêîñòè(100) è íàïðàâëåíèé [�110℄ è [01�1℄ â ïëîñêîñòÿõ ñîîò�âåòñòâåííî (110) è (100) (ñì. ðèñ. 5).Ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì, òðèìåðàì H2�Va
 âûãîäíååãðóïïèðîâàòüñÿ â ïëîñêîñòè (100) âäîëü íàïðàâëå�
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H�èñ. 5. Âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå ïàð H2�Va
: à �ðàñïîëîæåíèå ïàð H2�Va
 âäîëü íàïðàâëåíèÿ [010℄â ïëîñêîñòè (100), á � ðàñïîëîæåíèå ïàð H2�Va
âäîëü íàïðàâëåíèÿ [�110℄ â ïëîñêîñòè (110), â � ðàñ-ïîëîæåíèå ïàð H2�Va
 âäîëü íàïðàâëåíèÿ [01�1℄ âïëîñêîñòè (100)Òàáëèöà 5. Ñðàâíåíèå êîí�èãóðàöèé ñ ïàðàëëåëü-íûì è ïåðïåíäèêóëÿðíûì âçàèìíûì ðàñïîëîæåíè-åì òðèìåðîâ âäîëü íàïðàâëåíèé [010℄, [�110℄ è [01�1℄â ïëîñêîñòÿõ (100) è (110)Íàïðàâëåíèå Ïàðàë-ëåëüíîå ðàñ-ïîëîæåíèå Ïåðïåíäè-êóëÿðíîå ðàñ-ïîëîæåíèå�E = E �E[01�1℄;(100), ýÂ[010℄, ïëîñêîñòü (100) 0.17 0.26[�110℄, ïëîñêîñòü (110) 0.12 0.06[01�1℄, ïëîñêîñòü (100) 0 0.06íèÿ [01�1℄. Èç äâóõ ðàññìîòðåííûõ êîí�èãóðàöèéâäîëü ýòîãî íàïðàâëåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêè áîëåå âûãîä�íîé îêàçàëàñü êîí�èãóðàöèÿ ñ ïàðàëëåëüíûì ðàñïî�ëîæåíèåì ïàð H2�Va
. Àíàëîãè÷íîå âçàèìíîå ðàñ�ïîëîæåíèå òðèìåðîâ èìååò ìåñòî â ÎÖÊ-ñòðóêòóðå98



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 Èññëåäîâàíèå ab initio îáðàçîâàíèÿ : : :�-Fe [33℄. Â òàáë. 5 ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå âñåõ ðàñ�ñìîòðåííûõ êîí�èãóðàöèé ñ ïàðàëëåëüíîé êîí�è�ãóðàöèåé â ïëîñêîñòè (100) âäîëü íàïðàâëåíèÿ [01�1℄.�ðóïïèðîâêà äå�åêòíûõ êîìïëåêñîâ ñ ïåðïåíäèêó�ëÿðíûì ðàñïîëîæåíèåì ïàð H2�Va
 âäîëü íàïðàâ�ëåíèé [�110℄ è [01�1℄ â ïëîñêîñòÿõ (110) è (100) ýíåð�ãåòè÷åñêè áëèçêà çíà÷åíèþ ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåì.Ýíåðãåòè÷åñêè íàèìåíåå ïðåäïî÷òèòåëüíûì íàïðàâ�ëåíèåì êëàñòåðèçàöèè îêàçàëîñü íàïðàâëåíèå [010℄â ïëîñêîñòè (100).Êàê ìû âèäèì, íàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíîå âçà�èìíîå ðàñïîëîæåíèå äâóõ äå�åêòíûõ êîìïëåêñîâH2�Va
 îòâå÷àåò êîí�èãóðàöèÿì, êîãäà âàêàíñèèàòîìîâ Pd ðàñïîëàãàþòñÿ â ïåðâîé êîîðäèíàöèîí�íîé ñ�åðå. Ïîäîáíàÿ ñèòóàöèÿ áûëà ïîëó÷åíà âðàáîòå [33℄, ãäå íà îñíîâå ðàñ÷åòîâ ab initio áû�ëî óñòàíîâëåíî, ÷òî â ÎÖÊ-ñòðóêòóðå �-Fe íàèáî�ëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîå íàïðàâëåíèå êëàñòåðè�çàöèè äâóõ äå�åêòíûõ êîìïëåêñîâ H2�Va
 ñîîòâåò�ñòâóåò íàïðàâëåíèþ [111℄, ïðè êîòîðîì âàêàíñèè àòî�ìîâ æåëåçà òàêæå íàõîäÿòñÿ â ïåðâîé êîîðäèíàöè�îííîé ñ�åðå.�åçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ âîäîðîä-âàêàíñèîííûõêîìïëåêñîâ ïîçâîëÿþò ñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òîèõ êëàñòåðèçàöèÿ â ïëîñêèå äå�åêòû ìîæåò ñïîñîá�ñòâîâàòü îáðàçîâàíèþ òðåùèí è äèñëîêàöèé. Èíû�ìè ñëîâàìè, â ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ïðîöåññàõ, îïðåäå�ëÿþùèõ ìåõàíèçì ïîÿâëåíèÿ õðóïêîñòè, îñíîâíóþðîëü èãðàþò �îðìèðîâàíèå è êîàëåñöåíöèÿ äå�åê�òîâ â ïëîñêîñòÿõ, ÷òî ïðèâîäèò ê õðóïêîñòè ìàòåðè�àëà âäîëü ýòèõ ïëîñêîñòåé.4. ÎÑÍÎÂÍÛÅ ÂÛÂÎÄÛÂ ðàáîòå ìåòîäîì ab initio ðàññìîòðåíî âçàè�ìîäåéñòâèå âàêàíñèé â ïàëëàäèè è åãî ãèäðèäå.Óñòàíîâëåíî, ÷òî âàêàíñèÿì ýíåðãåòè÷åñêè âûãîä�íî îáðàçîâûâàòü óñòîé÷èâûå êîìïàêòíûå êîìïëåê�ñû (êëàñòåðû). Ïðè ýòîì ýíåðãèÿ �îðìèðîâàíèÿ âà�êàíñèîííûõ äå�åêòíûõ ñòðóêòóð â ãèäðèäå ïàëëà�äèÿ íèæå. Òàêæå áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî ïðèñóòñòâèåâîäîðîäà îáëåã÷àåò ïðîöåññ �îðìèðîâàíèÿ âàêàí�ñèè â êðèñòàëëè÷åñêîì ìàññèâå. Ïðîâåäåííîå èññëå�äîâàíèå âçàèìîäåéñòâèÿ âîäîðîäà è âàêàíñèé ïîêà�çàëî, ÷òî âîäîðîä è âàêàíñèÿ îáúåäèíÿþòñÿ, �îð�ìèðóÿ óñòîé÷èâûå âîäîðîä-âàêàíñèîííûå êîìïëåê�ñû (Hn�Va
m).Ïðè ðàññìîòðåíèè âîäîðîä-âàêàíñèîííûõ êîì�ïëåêñîâ áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî â ïàëëàäèè äèìåðàìH�Va
 è òðèìåðàì H2�Va
 ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíî�îðìèðîâàòü ïëîñêèå âîäîðîä-âàêàíñèîííûå ñòðóê�
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