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Õàðàêòåðíîé îñîáåííîñòüþ äèîêñèäîâ öèðêîíèÿ è ãàôíèÿ ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå áîëü-
øîãî êîëè÷åñòâà âûñîêîáàðíûõ è âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ïîëèìîðôíûõ ìîäèôèêàöèé,
ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà êîòîðûõ ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà. Áëàãîäàðÿ ñâî-
èì ýêñòðåìàëüíî áîëüøèì óïðóãèì êîíñòàíòàì ðîìáè÷åñêèå ìîäèôèêàöèè ZrO2 è HfO2

ïîëó÷èëè øèðîêîå òåõíè÷åñêîå ïðèìåíåíèå êàê ñâåðõïðî÷íûé îãíåóïîðíûé ìàòåðèàë.
Â êà÷åñòâå îáúåêòîâ èññëåäîâàíèÿ â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû òðè íèçêîòåìïåðàòóðíûå

ìîäèôèêàöèè äèîêñèäîâ öèðêîíèÿ è ãàôíèÿ: ìîíîêëèííàÿ ôàçà mon (ñòðóêòóðíûé
òèï áàääåëåèòà) è äâå ðîìáè÷åñêèå ìîäèôèêàöèé OI è OII (ñòðóêòóðíûé òèï êîòóí-
íèòà), ñóùåñòâîâàíèå êîòîðûõ ïîäòâåðæäåíî êàê ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, òàê è
òåîðåòè÷åñêèì ìîäåëèðîâàíèåì. [2, 3, 4, 5, 6, 9]. Ñåðèÿ ðàñ÷åòîâ ïðîâåäåíà â ïðåäåëàõ
òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (DFT) â PBE è PBEsol ïðèáëèæåíèÿõ [7,
8] ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîãðàììíîãî ïàêåòà CASTEP [1]. Âñå ðàñ÷åòû îñóùåñòâëÿëèñü íà
ñóïåðêîìïüþòåðíîì êîìïëåêñå ÍÈÂÖ ÌÃÓ - ñóïåðêîìïüþòåðå ÑÊÈÔ ÌÃÓ ¾×ÅÁÛ-
ØÅÂ¿ â ðåæèìå óäàëåííîãî òåðìèíàëà [10].

Â ðàáîòå ïðèâåäåíû ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ óïðóãèõ õàðàêòåðèñòèê, âñåñòîðîííåãî ìî-
äóëÿ ñæàòèÿ B è ìîäóëÿ ñäâèãà G èññëåäóåìûõ ñîåäèíåíèé, ýêñïåðèìåíòàëüíîå îïðå-
äåëåíèå êîòîðûõ ñâÿçàíî ñ ðÿäîì òåõíè÷åñêèõ ñëîæíîñòåé îñîáåííî â óñëîâèÿõ âûñî-
êîãî äàâëåíèÿ. Ñîãëàñíî ïîëó÷åííûì äàííûì, ðîìáè÷åñêàÿ ôàçà OII äèîêñèäà ãàôíèÿ
ìîæåò îêàçàòüñÿ îäíèì èç íàèáîëåå òâåðäûõ èç èçâåñòíûõ îêñèäíûõ ìàòåðèàëîâ. Ïðåä-
ñòàâëåííûé òåîðåòè÷åñêèé ðàñ÷åò íåïëîõî êîððåëèðóþò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííû-
ìè. Ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå òåîðåòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ óïðóãèå êîíñòàíòû áûëè
èñïîëüçîâàíû äëÿ ðàñ÷åòà ôàçîâûõ ñêîðîñòåé ïðîäîëüíûõ è ïîïåðå÷íûõ àêóñòè÷åñêèõ
âîëí â ðàçëè÷íûõ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ íàïðàâëåíèÿõ.

Êðîìå òîãî, ïî ðåçóëüòàòàì ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ áûëî îöåíåíî äàâëåíèå ôàçîâûõ
ïåðåõîäîâ ìîíîêëèííàÿ ôàçà mon ↔ ðîìáè÷åñêàÿ ôàçà OI ↔ ðîìáè÷åñêàÿ ôàçà OII

äëÿ ZrO2 è HfO2, èññëåäîâàíî èçìåíåíèå ñòðóêòóðíûõ ïàðàìåòðîâ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè
ïîñëå ïîëèìîðôíûõ ïðåâðàùåíèé. Îò÷åòëèâî íàáëþäàåìîå ¾ðàñùåïëåíèå¿ ïàðàìåòðîâ
ÿ÷åéêè â ïðîöåññå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ìîæåò óêàçûâàòü íà ñóùåñòâåííûå ðàçëè÷èÿ ôè-
çè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïîëèìîðôíûõ ìîäèôèêàöèé, à òàêæå ÿâëÿåòñÿ ñâèäåòåëüñòâîì âîç-
ìîæíîãî ïðîÿâëåíèÿ àíèçîòðîïèè ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ó ðàññìîòðåííûõ ìîäèôèêàöèé,
â òîì ÷èñëå óïðóãèõ, àêóñòè÷åñêèõ è îïòè÷åñêèõ.
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