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In the thesis are presented results of pressure calculation using first-principal calcula-

tions using density functional theory. Was found that may expect a structural transition in 

32RuONa  at ~ 3GPa.  

 

В последние годы в физике твердого тела большое внимание уделяется со-

единениям с кристаллической решеткой «пчелиные соты». Данные соединения 

демонстрируют широкий 

спектр различных магнитных и 

электрических свойств [1, 2]. 

В данной работе изучалась 

возможность образования ди-

меризованной кристаллической 

структуры 32RuONa  [3] под дав-

лением, с использованием пер-

вопринципных расчетов в тео-

рии функционала электронной 

плотности (DFT – density func-

tional theory) в приближение 

обобщенного градиента (GGA – 

generalized gradient approxima-

tion) [4]. Был обнаружен воз-

можный фазовый переход при 

внешнем давлении 3 ГПа. В 

данной фазе ионы Ru  образуют 

димеры, а также проявляются 

сильные изменения в электрон-

ных и магнитных свойствах 

кристалла 32RuONa , связанные с 

разрушением дальнего магнит-

 
Рис. 1. (а) Зависимость полной энергии двух 

структур 32RuONa  (без и со структурными 

димерами RuRu  ) для различных объемов, (b) 

Зависимость давления от объема для этих двух 

структур. 
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ного порядка в низкотемпературной фазе и образованием спиновой щели при 

давлении большем, чем 3ГПа. 

По данной теме написана рукопись и отправлена в журнал JETP Letters. 
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The article is devoted to the method of the evaluation of the relaxation contribution to 

the total elastic moduli for crystals with Jahn–Teller (JT) impurities applied to the analysis 

of the experimentally measured ultrasound velocity and attenuation in ZnSe:Ni. 

 

В ходе ультразвуковых измерений были сняты зависимости амплитуды и 

скорости звуковой волны, проходящей через образец от температуры в диапа-

зоне 4-120К. Измерительная установка построена по схеме с фазовым детекти-

рованием с помощью автоподстройки частоты что позволяет, используя выра-

жение 1, перейти к скоростям ультразвуковых волн. 
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(1) 

Ультразвуковые колебания генерировались с помощью пъезопреобразовате-

лей на частотах 25-167 МГц. Данные были получены как для продольных коле-
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