
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � � 
 � � � � 
2012. ��� 53, � 3 ��� – 	
�� 
. 425 – 431

 

 

��
 548.312.5:544.032.3 

���������	����� �

�����
��� ���
�
�����
��� 
��������  
� ��
������ 
�
������ �
��
���
 � 
���
	��
 

�.�. ��������, �.
. �������, !.�. �"#$��  

���������	� ��������������� ��	����	���, e-mail: zhur@kemsu.ru 
 

����� ������	�� 25 ������ 2011 �. 
 

��������������� ������� ������ ���!����"#" $#�!������% �#����&�� & '�"�������% 
"����!&��"���% �(�����-!����#)������'� �������"#" � ����� PBE ���'�"���% PWscf 
�"!��" Quantum ESPRESSO & �&��#*+��"���� &,��� Grimme�06 �������� �"&/�� !��-
&�"##�/�&!�% &���!���� �"��"#��" � "���"���" ��� '����&�"��/�&!�� �"�#���� � ��-
����"#� 0—2 � 0—20 7�" &������&������ � �&&#����"�� �, ��"�����) &�&��)��). ��!"-
+"��, /�� ��� �"�#����� �(;�� ����*<"��&) +" &/�� ��&���, " &"�� ��#�!�#� ��"!��/�-
&!� �� ���������=�&). > ����#� �#$���"—��'��%#"—�"!���"#*�"—?�("���"—
>"A��!� �"&&/��"� �"�"���� 7�=�"%+��", !�����% & ��&��� �"�#���) ����*<"��&) �� 
�"�����&��'� +�"/���) 2,356 ("���"���), 3,226 (�"��"#��). � �&��#*+��"���� ��"�����) 
��—7�=�"%+��" ��� ����#����#*��� �&#���� ���!��"—7='���� �"&&/��"�� ��"���� 
�"�#����, !������ ����<"��&) �� &�"�����= & ,�#����� ��� ����&���#*��� &F"��� 
V/V0, ���*<�� /�� 0,7. 
 
� � % & � � ' �  ( � � � � :  �"��"#��, "���"���, !��&�"##�/�&!") &���!���", �"�#����, 
��"������ &�&��)��), ����#* �(;����'� &F"��), �"�"���� 7�=�"%+��". 

�������� 

�#) �&&#����"��) ��F��#�!�#)���, �+"�����%&���% � ������� ��#� �"�(�#�� ���(��� 
�!"+��"��&) �+�/���� &���!�����, �+������%, ��+�"���, '����&�"��/�&!�� �"�#�����, ��-
&!�#*!� &F"��� �������� ! �+������= ��F��#�!�#)���'� �!��F���), ��F"�����, � ��F��-
#�!�#)���, �"&&��)��%. 	�,��!" ��&�!�'� �"�#���) )�#)��&) ��A��� ��&���������, ��+��-
#)=A�� +�������"�* ��F��#�!�#)���� &��%&��" (�+ �+������) ,���/�&!�'� &�&�"�" �"����"-
#". 	"!, � [ 1 ] �(�"��F��" ������+"��) !��&�"##�/�&!�'� "���"���" ��� ��&�!�� �"�#����  
� &���'�, � ��" ��F�� &#�F��* ����#*��� �����&&�� �#) �&&#����"��) ��"!��% ���&������-
��) ��� ��,"��/�&!�� ��+��%&���� [ 2, 3 ].  

������& ! �&&#����"��= &��%&�� �"��"#��" ��� ��&�!�� �"�#����� ��+�"� �(&�F������ 
��+��F��&�� �"+���'� ����,��", !�����% )!�(� �"(#=�"#&) � $!&��������", �� �#=���&���-
���, ����/�&!�% ��!��&!����, 
� &��!���&!����, �� � ��&#��&���� �� �"<�# �������F����). 
> [ 4 ] ��!"+"��, /�� ����!��&�"##�+"��) �"��"#��" ��� �"�#����� 0,2—0,6 7�" �� �����#"  
! ��������"��= ����% ��#�������% �"+�, " ��)��� &F"��� ����!��&�"##" �� 2,1 7�" �� �(-
�"��F�#� �"+���'� ����,��" — �"(#=�"��&) #�<* ���#�/���� �#����&��.  

�&&#����"��= �#�)��) �"�#���) �" !��&�"##�/�&!�� &������� "���"���" ��&�)A��� 
(�#*<�� !�#�/�&��� $!&��������"#*��, � �������/�&!�, �"(��. > [ 5 ] ������� �'#���% ����-
'����&!�% ����"!��� �" &��,��������� �+#�/���� �&&#���=�&) &���!������ �"�"����� "�-
��"���" ��� �"�#����� �� 10,2 7�". J�� ��+�#*�"�� &�"����"=�&) � [ 6 ] & �"&/��"�� +"��&���-
&��% &���!�����, �"�"������, ����#������� � #�!"#*��� ���(#�F���� ������ ���!����"#" 
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�#����&�� ��#���������"#*��� ������� ���&���������, �#�&!�, ��#�. 	�� F� �������, ��  
& �"&<������� ("+�&" +" &/�� �!#=/���) #�!"#�+��"���, ��(��"#�%, �&&#����"�� � [ 7 ] �#�)-
��� �"�#���) �� 10,2 7�" �" ��F��#�!�#)���= ������"��=, $#�!������� � ����/�&!�� &��%-
&��" "���"���". 


��&�"##�/�&!�= &���!���� "���"���" ��� �"�#����� ��#��* �� 27,8 7�" �&&#����"#� 
"�"#�'�/��� [ 5 ] ������� & �&��#*+��"���� "#�"+��, �"!��"#�� � [ 8 ]. ������ [ 9 ] �+�/"#� 
&���!���� "���"���" ��� �"�#����� �� 9 7�" & ����A*= $���'���&���&�����% ����'����&!�% 
����"!��� � !�"+�'"�����/�&!�, �"&/���� ���"��!� ��<��!� � �&�"����#� ��F�� ���� ���-
��&,����� &������&����. > �"(��� [ 10 ] ����#����"���� �����-
"�#� � �+������/�&!�-�+�("-
��/�&!�� "�&"�(#� ��#�!�#)���% !��&�"## "���"���" �&&#�����&) ��� !���"���% ������"���� 
� �"�#���� �� 10,5 7�". ���'�� &���!������ �"���� &������=�&) � �"(��� [ 11 ], '�� �����"-
�� ��#�!�#)���% ���"��!� & �&��#*+��"���� ��#��"�����'� &�#���'� ��#) �+�/"��&) ������� 
� F��!�� &�&��)��� �"��"#��", "���"���" � �&�"�"�#��"=�&) ��,"��+�� �#"�#���) � <���!�� 
��"�"+��� ������"��� � �"�#���%.  

?"��&���&�* �"�#���) �� �(;��" ����)�� +"��&��"�* � ���� �+������/�&!�'� ��"�����) 
&�&��)��) ������'� ��#" (EOS), �"+#�/��� ����� !�����'� ��F�� �"%�� � [ 12—21 ]. �"�"���-
�"�� $��'� ��"�����) )�#)=�&) �"�����&��% �(;�� V0, �+������/�&!�% ����#* �(;����'� &F"-
��) B0 � �'� ����+����") 0 ,B�  ������#����� ��� ��#���� �"�#����. ?�") $�� ��#�/���, ��F��  
& ����A*= &������&���=A�% "�"#���/�&!�% �����#� �"&&/����"�* �"�#���) � <���!�� ��"-
�"+��� �+������% �(;��". > [ 7—10 ] ������)#�&* �"+#�/��� EOS � �0, 0B�  �#) "���"���" ��-
����#��� (�#) �"��"#��" $�� �"���� ��&��&���=�). ���"!�, !"! �#) $!&��������"#*��,, �"!  
� �������/�&!�, �&&#����"��% �"(#=�"��&) �, (�#*<�% �"+(��&. 	"!, �#) EOS [ 21 ] � [ 8 ] ��-
#�/��� +�"/���) ����#) � ����+�����% — 11,49 7�", 5,77, " � [ 9 ] 8,4 7�" � 6,3 &������&����-
��. �#) EOS [ 13 ] � [ 5 ] ��� �"��� 6,08 7�", 9,78, " � [ 8 ] 8,097 7�", 8,642. MA� (�#*<�� �"+#�-
/�) �(�"��F��"�� EOS [ 12 ]: 5,539 7�", 12,91 � [ 8 ] � 4,24 7�", 15,97 � [ 7 ]. 	"!�� �(�"+��, 
���(#��" ������#���) �����"#*��'� ��"�����) &�&��)��) �#) "���"��/�&!�, �'#����������, 
��-��������, �A� �� �"+��<��" � � �"&��)A�% �"(��� �&&#�����&) �, ����% �"(��. 


"! ��!"+��"=� �&&#����"��) [ 11 ], ������"���" �!"+��"�� +"������ �#�)��� �" &���!���� 
�+�/"���, !��&�"##��. ������������% �/�� +"��&���&�� �"�#���) �� �(;��" � ������"���� 
)�#)��&) ��&*�" &#�F��% +"�"/�%, � ��" �(�/�� ��<"��&) & ����A*= ��"�����% ��—7�=�"%-
+��" [ 22 ], '�� ��"���� �"�#���� �"+��#)��&) �" ���#���� � ,�#����� &�&�"�#)=A��, " &�)+* 
��F�� ���� �&�A�&��#)��&) /���+ �"�"���� 7�=�"%+��". ������#���� $��'� �"�"����" � +"��-
&���&�� �� �(;��" �"!F� )�#)��&) ��#*= �"&��)A�% �"(���.  

!���� �

���
 

�"&/�� !��&�"##�/�&!�% &���!���� ����#��� � �"�!", ������ ���!����"#" �#����&��  
& '�"�������% "����!&��"���% �(�����-!����#)������'� �������"#" � ����� PBE [ 23 ] ����-
��� �&�����������"#" [ 24 ] & �&��#*+��"���� ���'�"��� PWscf [ 25 ], !����") )�#)��&) /"&�*= 
�"!��" Quantum ESPRESSO [ 26 ]. �&��#*+��"#� 3�4�2 k-��/�! � +��� U��##=$�" �� &,��� 
���!,��&�"—�"!". J���'�) �(��+!� �#�&!�, ��#� �"��" 55 Ry. �#) �/��" ��&���&�����, &�# 
������)#� &,��� Grimme�06 [ 27 ], " �"���&� >"�-���->""#*&" �+)�� �+ �"(��� [ 28 ].  

L�������#�'�/�&!�� ����� �#) �+������/�&!�, ��"�����% &�&��)��) ������, ��# �&-
��#*+�=�&) �#) �+�/���) ����<���) ��F�� �"�#����� P � &F"���� V/V0 ��� �"���% ������"-
����. �"�� ��"�����) &�&��)��) ��#�/��� & �&��#*+��"���� �"+#�/��, ����#�% �������"#�� 
��F"�����, �+"�����%&���%, !������, !"! ��"��#�, ����&�"�#)=� &�(�% &�������� �#� $!&��-
�����"#*��� ���!��� �"&&��)��%. > !"/�&��� !������) ���������&�� ��'� �#� ���'� EOS 
��F�� �&��#*+��"�* �����#*��� �#) P � � (V � 0) +�"/���) ����+�����% ,B��  �#) !�����%  
� [ 29 ] �&�"���#��� +�"/����, �� ���*<�� /�� 5/3. > &��= �/����*, B� ������#)�� �"�"���� 
7�=�"%+��", �����#*��� +�"/���� �� !�����'� �"!F� ��#F�� (��* �'�"��/�����: 1/2 �#� 2/3  
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�#) �"�"����" �����'� ���)�!", 0 �#) �����'� � 1/3 �#) ����*�'� [ 29—31 ]. �&,��) �+ $��'�, �� 
�&�"����#�&* �" ��&!�#*!�, ��"�����),, !������ ���(�� +"��&"�* /���+ (�+�"+�����= ��#�/�-
�� x = (V/V0)1/3 &#���=A�� �(�"+��:  

 7 5 20
0

3 3[ ] 1 ( 4)( 1)
2 4
BP x x B x� � �� 	�
 � � � �� 
� �

  [ 12 ], (1) 

 0 02
1 33 exp ( 1)(1 )

2
xP B B x

x
� � ��
 � �� �

� �
  [ 13 ], (2) 

 5
0 03 (1 )exp(3( 3)(1 ) / 2)P B x x B x� �
 � � �   [ 14 ], (3) 

 
4

30 0

0

3 3 5exp (1 ) 1
3 5 3

B x BP x
B

� �� ��� �
 � �� �� �� � � �� �
  [ 15 ], (4) 

    
4

30
02

0

3 1 2 2 81 (exp( ) 1) 1 exp( ) , 1 ,
3 8 3

B xP t y y y t y y x t B
B t tt

� � 	� � � � �
 � � � � � � � � 
 � 
 �� �� �� 
� � � �� �� �
  [ 16 ]. (5) 

��"#�+ $��, � ���'�, EOS ��F�� �"%��, �"������, � [ 17—20 ].  
?"��&���&�* �"�"����" 7�=�"%+��" �� �(;��" ������#)��&) &�����<�����  

 ( ) ( ( ) ( ) ( )) 1 ,
2 3 ( ) 2 ( ) 6

B x t B x B x P x
B x tP x

� ��
� 
 � �

�
 (6) 

'�� P(x) +"�"��&) �����#"�� (1)—(5), " �(;����% ����#* ( )
3

dP x dPB x V
dV dx

� � � �
 � 
 �� � � �
� � � �

 � �'� ���-

�") ����+����") 
2

2
1( )

3 3 3
x x d P dPB x
B dxdx

� �� � � �� 
 � � �� �� � � �� �� �� �� �� �
 ��'�� (��* �"&&/��"�� /�&#���� �#� �� 

"�"#���/�&!�� �����#"� [ 19, 20, 30 ]. >��"F���� (6) ��������� �#) �"+#�/��, ����� ����-
��, ��#, ��&!�#*!� ��#�/��� �+ ����"����"#*��, &�����<���% ��F�� ���#���� �"�#�����  
� ���#���% $���'��%. 

�"�"���� t = 0 � (6) &������&����� ������ �#$���" [ 32 ], t = 1 — ��'��%#"—�"!���"#*�" 
[ 33 ], t = 2 — ������ &��(����'� �(;��" ?�("���"—>"A��!� [ 34 ]. 	����) [ 32 ] �"�� #�/<�� 
+�"/���) �#) ��(�#*<�, &F"��%, " [ 33 ], �"�(����, (�#*<�,. > [ 31 ] ��#"'"��&), /�� �"�"���� t 
�+���)��&) & �(;���� � �����#", �� 0 (� = 0) �� 2,5 (P � �). �"�����&��� +�"/���� �"�"����" 
7�=�"%+��" �0 ��#�/"��&) �+ (6), �&#� � ��#�F��* �"���� ��#=. 

��#"'"��, /�� ! �"&&�"����"���� �"����"#"� ��������� ��"������ &�&��)��) ��—7�=-
�"%+��" � �����, &�)+��"=A�% �"�#���� P, ���#*��= ��������== $���'�= E � ���#*��% �(;-
�� V �� �����#�  

 ( ) ,C
C

E EP P
V
�


 � �  (7) 

'�� EC, PC — ����'�� &�&�"�#)=A�� ���������% $���'�� � �"�#���), &�)+"���� �&!#=/���#*�� 
& &�#"�� �+"�����%&���), ��%&���=A��� ��F�� "���"�� ��#", � �"���� �"�#���= � ���#*��% 
���������% $���'�� ��� "(&�#=���� ��#� ������"����, ��/��� �, �"+��"=� �,�#�������. 
��"���� �"�#���� P � $���'�) � &�)+"�� ��F�� &�(�% ����#������ �&#����� ���!��"—7='�-
��� 0

1 ( ),
2

E P V V
 �  � $�� ��+��#)�� +"��&"�* ���"F����  

 
13 2

3

( ) ( ) 3 ( )
( ) ,

1 ( )( 1) / 2
C Cx

H
P x x x x P x dx

P x
x x

�

�

� � �



� � �
�  (8) 

�#) �"&/��" !�����'� �"�� +�"�* +"��&���&�* �"�#���) �� �(;��" (1)—(5) � +"��&���&�* �"�"-
����" 7�=�"%+��" �(x) (6).  
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	 " ( # � � "  1  

���������� ��	�����	!����� ��"���	 a, b, c (Å), ���� � ('�"�.) 	 �#$�� %����������� �!���	 V (Å3) 

�"�"���� a b c � V 

�"��"#�� 
�"&�. �"(��" 8,1904 5,9993 8,5840 124,002 349,67 
[ 35 ], 239 K  8,213 5,9727 8,6745 123,388 355,30 
[ 36 ]  7,68 5,76 8,35 125,7 300,0 

����"��� 
�"&�. �"(��" 8,5494 6,0151 11,0647 125,120 465,42 
[ 37 ], 297 K  8,553 6,016 11,172 124,6 473,2 
[ 37 ], 94 K  8,4144 5,9903 11,0953 125,293 456,47 
[ 9 ], 293 K  8,557 6,012 11,186 124,24 477,3 
[ 10 ], 298 K 8,16 5,93 11,18 121,2 462,74 
[ 36 ]  8,18 5,90 11,11 122,5 452,2 

	 " ( # � � "  2  

�����	���� ������ � %����������� �!����  

�"��"#�� ����"��� 
���� 

x/a y/b z/c x/a y/b z/c 

C1 0,0836 0,0205   0,3312 0,0880 0,0317   0,3703 
C2 0,1108 0,1638   0,2224 0,1172 0,1595   0,2824 
C3 0,0465 0,1058   0,0365 0,0589 0,0836   0,1402 
C4 0,0714 0,2501 –0,0794 0,0858 0,2106   0,0477 
C5 0,0085 0,1881 –0,2591 0,0297 0,1326 –0,0911 
C6    0,0568 0,2598 –0,1859 
C7    0,0008 0,1799 –0,3213 
H1 0,1332 0,0687   0,4736 0,1339 0,0925   0,4788 
H2 0,1813 0,3251   0,2773 0,1848 0,3222   0,3195 
H3 0,1422 0,4109 –0,0234 0,1536 0,3736   0,0849 
H4 0,0302 0,3004 –0,3458 0,1239 0,4226 –0,1486 
H5    0,0235 0,2800 –0,3920 

��)��*�
�� � �+ �-
�������  

�"��"#�� (�10�8) � "���"��� (�14�10) !��&�"##�+�=�&) � ����!#����= &���!���� & ���-
&��"�&������% '�����% &�������� P21/a � ����) ��#�!�#"�� � $#�����"���% )/�%!�, +"��-
�"=A��� ��#�F���) (0,0,0) � (0,1/2,1/2). ��#�!�#� �"&��#"'"=�&) ��&#�%�� ���#* �&� � � �, 
�&� �"!#����� �� ����<���= ���' ! ���'� �"!, /�� �(�"+���&) &���!���", !�����= �"+��"=� 
��#�/!"�. ��#�/����� � ��+�#*�"�� ��#��% ������+"��� '�������� !��&�"##" ��&��)���� ��-
<��!� ��������� � �"(#. 1, " !������"�� "����� � $#�����"���% )/�%!� — � �"(#. 2. > �"(#. 1 
�"!F� �#) &�"�����) +"��&"�� #����"������ �"����.  

����&�"�#���� �"<�, � $!&��������"#*��, �"���, ��!"+��"�� ����#��������#*��� &��-
�"����� & �/���� ������"����, �� !�����% &���!������ �"�"����� &�#*�� +"��&)�. ���=A��-
&) �������/�&!�� �"���� [ 36 ] �&���"=� �� ��/��&�� �"<��, �&�(���� $�� !"&"��&) �'#" �. 
>��&�� & ��� +�"/���) �"�����&��'� �(;��" $#�����"���% )/�%!� �&�'�" ���*<�, /�� $!&����-
����"#*���, � $�� �(�&#��#��� ��������!�% �"�"������ ��<��!� b � c. 

7����&�"��/�&!�� &F"��� !��&�"##�� �������� ! ����*<���= �(;��" � ��F"�����, �"&-
&��)��%. ��&��)���� a, b, c �(��"=� & ��&��� �"�#���), ���/�� � ����#*�� (�&���, ��'�" !"!  
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	 " ( # � � "  3  

��������� �������	� �������	� (1)—(5) V0 (Å3), B0 (7�"), 0B�  

�"��"#�� ����"��� 
	�� ��"�����) 

V0 B0 0B�  V0 B0 0B�  

Murnaghan [ 21] 349,728 9,462 7,39 464,171 13,25 4,797 
Birch EOS (1) 349,512 9,457 8,397 464,805 11,672 6,328 
Vinet EOS (2) 349,561 9,458 8,162 464,712 11,448 6,613 
Holzapfel EOS(3) 349,571 9,457 8,119 464,64 11,665 6,378 
Brennan-Stacey (4) 349,595 9,456 8,008 464,853 11,359 6,586 
Shanker EOS (5) 349,646 9,469 7,949 464,304 11,653 6,408 

 
����!#����% �'�# � �"&���. �+��&���, /�� � ������"#� 0—3 7�" �"�"����� &���!���� "���"-
��/�&!�, �'#���������� �+���)=�&) ����#*�� (�&���, " � ��&#���=A�� �#"���. �"�"���� � 
����*<"��&) (�&����, /�� b � c, �������� � 2 �"+"; � &��= �/����*, � �����F"�� b. �+������� 
�'#" � � �"��"#��� ����� &#�F��% ,"�"!��� � $�� �� �",���� �������F����) � $!&��������� 
[ 4 ]. �"�(����, � "���"���� �'�# ���#�/��"��&) �� +"!���, (#�+!��� ! #���%����. 

�+������) ��&��)���, ��<��!� "���"���" &#���=A��: ��� �"�#���� 10,2 7�" � ����*<"-
��&) �" 13,6 % (13,9 % � [ 5 ]; �#) a, b, c, � �&��#*+��"#�&* �"���� [ 37 ]), b �" 8,9 % (8,8 % [ 5 ]), 
� �" 5,33 % (6,1 % [ 5 ]), ����!#����% �'�# � �" 1,1 % (2 % [ 5 ]), V �" 26,8 % (28 % [ 5 ]); ��� 
�"�#���� 22,7 7�" �  20,5 % (18,1 % � [ 8 ]; �"!F� �&��#*+��"#�&* �"���� [ 37 ]), b  14,1 % 
(12,3 % [ 8 ]), �  8,3 % (8,1 % [ 8 ]), ����!#����% �'�# � 2,0 % (3,1 % [ 8 ]), V  40,5 % (36,8 % 
[ 8 ]). 

��F"������ �"&&��)��) � ��#�!�#", �"��"#��" � "���"���" ��"!��/�&!� �� �+���)=�&)  
& ��&��� �"�#���), � �, ����*<���� ��&�� #���%��% ,"�"!��� & !�$���������� �#) �—�    
–0,002, �—�   –0,001. �"�(����, !�"�/"%<�� �"&&��)��) ��F�� "���"�� �'#����" &�&����, 
��#�!�# �(��"=� &� &!���&�*= ���)�!" 0,18 � �"��"#��� � 0,08 � "���"���� � �#) �"&&��)��% 
�—� �" 0,12 � 0,05 &������&������. �"+��� +�"/���) !�$���������� � �10�8 � �14�10 �(�&#��-
#��� �"+#�/���� ������"#"�� �+������% �"�#���): 0—2 � 0—20 7�" &������&������. 	"!�� 
�(�"+��, �&�&�������� &F"��� �"��"#��" � "���"���" �������� ! ����&���#*�� (�&����� 
����*<���= �(;��" $#�����"���% )/�%!�, !������ ����&,���� +" &/�� &�!�"A���) ��&���, ��-
'�" !"! &"�� ��#�!�#� ��"!��/�&!� �� ���������=�&).  

����%��� �����* ! �&&#����"��= ��"�����) &�&��)��). > �"(#. 3 ��������� +�"/���) V0, 
B0, 0 ,B�  ��#�/����� �+ ��"�����% &�&��)��) (1)—(5) ���'��!�% ��� �"<� �"&/����� +"��&���-
&�� P(V). Murnaghan EOS [ 21 ] ��������&) �&!#=/���#*�� �#) &�"�����) & #����"������� 
�"�����. 

>&� ��"�����) &�&��)��) �"=� (#�+!�� +�"/���) �"�����&��'� �(;��" V0, ����#) &F"��) 
B0, �� �"+#�/��� �#) 0.B�  
����� P(V) ��&����+���)�&) ��"�����)�� (1)—(5) & !�$���������� 
!����#)���, (#�+!�� ! 1. ��"������ & #����"������� �"����� ��!"+��"��, /�� � �"<�� &#�-
/"� +�"/���� ����#) �0 ��&!�#*!� (�#*<�, " ����+�����% 0B�  ���*<�.  

�"&&������ �����#*��� ��� P � � +�"/���) ����+�����% ����#) �&�&�������'� &F"��) 
B��  � �"&&/��"���'� �� �����#� (6) �"�"����" 7�=�"%+��" ��. �#) ��"�����% (1)—(5) B��  ���-
���"�� +�"/���): 3, 2/3, 5/3, 4/3, 2,0 &������&������ �, �"!�� �(�"+��, ���(��"��)� [ 29 ] ����-
#�����)=� ��"�����) (1), (3) � (5). �"�"���� �� ������"�� +�"/���) 4/3, 1/6, 2/3, 1/2 � 1/2 � �&-
#���)�� [ 29—31 ] ����#�����)=� ��"�����) (4) � (5). �"&&/��"���� � &������&���� & [ 29 ] �"-
�"����� 7�=�"%+��" �����'� ���)�!" �"=� �����#*��� ��#���� +�"/���) �#) �&�, EOS � �#) 
����*�'� ���)�!" &������&������ 2/3, 1/3, 1/3, 0, 1. 	"!�� �(�"+��, "�"#�+ �����#*��, +�"/���% 
�"�"������ ��!"+��"��, /�� �&�� �&#���)� ����#�����)�� ��"������ (3). 
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?"��&���&�� ����+�����% ����#) �(;����'� &F"��) B�(x), �"�"����" 7�=�"%+��" �(&) � ��"���'� �"�#�-
��) PH (x) �� ����&���#*��'� &F"��) (!��F!"�� �(�+�"/��� �"&/����� ,�#����� �"�#����, " #���), !���- 
                           �") /���+ ��, ���,����, — ����'�"���� ��"�����)�� &�&��)��) (1)—(5)) 

 
����#* B ���#�/��"��&) & ��&��� �"�#���) ����"!��� �#) �&�, EOS, �"! /�� � "���"���� 

��� � = 20 7�" �'� +�"/���� �"��� 106 7�". �" ��&��!� ��������� +"��&���&�� ����+�����% 
B�(x), �"�"����" 7�=�"%+��" �(&) � ��"���'� �"�#���) PH(x). >����, /�� B� � � �(��"=� & ��&-
��� �"�#���) (����*<���) �(;��"). M&#� �#) B� �"�����&��� +�"/���� �"!&��"#*�� �#) EOS 
(2) � �����"#*�� �#) (1), �� ��� & < 0,9 &���"��) )�#)��&) �(�"���%. ��"#�'�/��� �(�"+�� 
���)��&) � �"�"���� 7�=�"%+��" (t = 2). ��� $��� �#) & = 0,928 �#) �&�, EOS, !���� (5), � � B� 
������"=� ����"!���� +�"/���). ��"#�'�/�� ��&��!� �+���)=�&) �"�"����� � �"��"#���. 

��"���� �"�#���� (8) �#) ����������'� �" ��&��!� ������"#" & �#) �&�, EOS ����� ��"!-
��/�&!� ����"!���� +�"/����. ��� &���"�"�� & ,�#����� ��� �"#�� &F"��� � �"/��"�� �����-
F"�* �'� ��� & < 0,9. L���"#*�� $�� &�)+"�� & ���, /�� +�"���"��#* (8) &������*&) ! ��#= ��� 
&, �"���, �#) (1)—(5) 0,76, 0,72, 0,75, 0,81, 0,72 &������&������, � $�� �+�"/"�� �'�"��/����&�* 
(8) �"#��� &F"��)��. L"!��/�&!� �"!�� ��������� PH(V) �+�"/"�� ��&� ��� &F"��� ���#���% 
$���'�� ET = E – EC, �.�. �"+�'��� �"����"#", �, ���F�� �&�'�, +" &/�� ���#�/���) /"&��� ����-
����#�!�#)���, !�#�("��%. 
"! ��!"+��"=� �"<� �"&/���, $�� ��'�� (��* ��&�!�$���'���/�-
&!�� ���� &�������� b3g (3151, 3232 &�–1), ag (3176, 3244 &�–1), b1u (3130, 3231 &�–1) � b2u (3151, 
3220 &�–1), !������ ,"�"!����+�=�&) !�"%�� ��+�"/���#*���� &��A���)�� "����� �'#����"  
� (�#*<��� "��#����"�� "����� �������". > $��% &�)+� ������� �"(��� [ 38 ], '�� �" ������� 
��#���������!���'� &�#��" ��!"+"��, /�� ��� ��"���� &F"��� ����&,���� �'� ���"##�+"��), 
�(�&#��#���") +�"/���#*��� ����<����� ������"���� ��#��* �� �#"�#���). 

)
��������  

����������% �"&/�� !��&�"##�/�&!�% &���!���� ��#�!�#)���, !��&�"##�� �"��"#��"  
� "���"���" ��� �"�#����� � � ������"#", 0—2 � 0—20 7�" ��!"+"#, /�� ��&��)���� ��<��!� 
a, b, c ����*<"=�&) & ��&��� �, " ����!#����% �'�# � ���#�/��"��&), � $�� �������� ! ����-
&���#*�� (�&����� ����*<���= �(;��" $#�����"���% )/�%!� V +" &/�� ��&���, ��'�" !"! &"�� 
��#�!�#� ��"!��/�&!� �� ���������=�&). �&�"���#����� +"��&���&�� �"�"������ ��<��!� �� 
�"�#���) ,���<� &�'#"&�=�&) & $!&��������"#*���� �"�����.  

�"&&/��"���� +"��&���&�� P(V) ���'��)#�&* ��� �+��&���� ��"�����) &�&��)��) Birch, 
Vinet, Holzapfel, Brennan-Stacey, Shanker � ������#)#�&* �, �"�"�����, & ����A*= !�����,  
� ����#� �#$���"—��'��%#"—�"!���"#*�"—?�("���"—>"A��!� ��/�&#��� �"�"����� 7�=-
�"%+��". ��!"+"��, /�� �����#*��� P � � �&#���)� ����#�����)�� Holzapfel EOS, � �"�"���� 
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7�=�"%+��" �#) ��'� ����*<"��&) �� �"�����&��'� +�"/���) 2,356 ("���"���), 3,226 (�"��"#��) 
& ��&��� �"�#���). ��"���� �"�#���� �����<"�� ,�#�����, /�� &�)+"�� & ���#�/����� ���#�-
��% &�&�"�#)=A�%, !����") ������"��&) �� ��"�����= ��—7�=�"%+��".  
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