
А ,  В  — свободные п ар ам етр ы  ( Л + В  +  О).
П рим ени тельн о  к  м одельному уравнению  й = —Ум, А ,>0, методы (3), 

(6 ) при водят  к соотношению y  =  Sy ,  где
5 =  ( 5 4 ( А + В ) 3 — 5 4 ( A + B ) 2 ( 3 A + B ) x + 9 ( A + B )  • (23А2+ 1 8 Л В +

+  ЗВ 2 )х 2— (151А3+ 2 0 7 А 2В + 8 1 А В 2+ 9 В 3)х 3) / ( 5 4 ( А + В ) 3- -
— 1 0 8 Л ( Л + В ) 2а+ 7 2 Л 2( Л + В ) а-2— 16Л3а-3), х =  Я т > 0 .  (7)

Если | S |  < 1 ,  то методы (3), ( 6 ) Л-устойчивы, при 0 ^ S < 1  — монотон­
ны [ 1 ]. Д о статочн ы е условия Л-устойчивости и монотонности этих мето­
дов  д ает  следую щ ая

Теорема. П усть A + B > 0 ,  А < 0 ,  B  =  k \  А  | , k > 0 .  Тогда при любом ш а ­
ге интегрирования методы (3), (6 ) Л-устойчивы, если

Ае=]1; 3]U{5}, (8)
и м онотон н ы ,если

, о 2  , 1 П  0 - 1  ИЗ1 , 3  д - у  3 cos -g - arccos — g  2 sin - g -  arccos — g— (9)

Т еорем а позволяет  вы делить однопарам етри ческое  семейство нели­
нейных явны х  однош аговы х методов третьего п орядка  точности, требую ­
щ их вычисления двух  значений f на к а ж д о м  ш аге  интегрирования, вида

y  =  y + ( k — l ) r f ----------- / — — ----------~ { k — l ) ( 3 k — 7)x-
k f  — /  [у  +  т т  /

/ ( / - / ( » + - + ) )  , ф - Ф + т ф
+  ^ ( k —  1)(3£ 2 — \ 8k  +  23)т у  )  g '

при лю бом т A -устойчивых, если имеет место ( 8 ), и монотонных, если 
выполнено (9).
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Пусть

- If  = Л (Ох (1)
систем а с кусочно-непрерывной на [0 , + о о [  матрицей A( t )  и B( t )  =  
=  [Ьц (/)]{,з= 1  п — кусочно-непреры вная на [0 , +  °о[ м атри ца  с усло­
вием | |Д (0 1 1 ^ с с ;  а > 0  — ф и кси рованная  величина. Рассм отрим  си­
стему

- % L = [ A ( t )  +  B ( f ) ] y -  (2)

О бозначим  x ( t ,  £) и uB (t, t )  решения систем (1) и (2) со значениям и |
при t =  0 и А в ( 0  = y B(t, l ) —x( t ,  g).

Задача. Найти B J t ) ,  || B J t )  || <  а, такую, что || А Во (;t) ]| =  шах I; AB(f) ]| +
Цв(0 |1<“

+  0 (0 ), t ее [О, Г ] ,  Т е = я + .
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Д л я  определенности считаем B 0(t)  непрерывной слева. Обозначим 
ek =  (0, . . . , 0, 1, 0, . . . , 0) (1 на k -м месте) и В и  =  e j  с,- е, е е  R+.

I)
Вектор k Lj ( t )  =  l i m — -  называется вектором чувствитель-

г^О 8
ности решения x ( t ,  | )  системы ( 1 ) к возмущению i /-го элемента матрицы 
A ( t ) ,  k l j (t) =  (k}J (t), . . . ,  № .(t))T.

Будем  считать систему (1) стационарной. Тогда решение x( t ,  g) бу­
дет непрерывно диф ференцируем ой функцией t  и элементов а ц  матри-

П

цы A,  /, у = 1 , . . . ,  п,  поэтому у в  (/, | )  =  x ( t ,  I  +  2  — fe0 --fo(a).
t , /= i 11

Но для стационарной системы ^  =  к ц  (0> ■ ^  =  kL  (0- Зна-
п ^ 1̂

чит, || А в  (011 =  1 2  М 0 ^ |  +  О(а).
I .  7 = 1

п

П усть | |х | |  =  max |х г |. Тогда ||ЛВ(7)|| =  max V  &г.(7)<Х- -f о(а).
' = i  п г, y=i 4

а) Д л я  нормы матрицы, определяемой формулой || А  || =  max | ац  |
I ,  / = 1  , П

максимальным отклонением решения будет max | |Д в (/)||  =  а- max X
| |В ( 0 | |< а  i = \ , , . . , n

П

X  ^  | №.. ( 0  | +  о ( а ) .
г. ;= 1
Чтобы  построить матрицу В 0( /) ,  реализую щ ую  эк стрем альное  от-

П

клонение, сравниваем величины ц е — j j j  \ k l. .(t)\ ,  1 = 1 ,  . . . ,  п.  Если
i , / =  1

max =  р„, то матрицей В 0 (/) в каждый момент t будет В 0 (t ) =
1=1, .... я
=  а- lim [sgn й?. (s)]i у=] „. Это кусочно-постоянная матрица, меняющая

s^t—о ;
значения в моменты, когда №. меняют знаки, и непрерывная слева.

П

в) Если норма матрицы определяется формулой || А  [| =  2  |о д |>  то
i ,  7 = 1

max || Дг  (/) I] =  a -  max | №.. (7) | -(- о (а).
l | B(OI | <“ I, i, y = i , ..., п 4

Предположим, что в момент 7 max | №.. (7) | достигается при (/, /, /) =  
=  (Р, V. г)- Тогда B Q{t) — a e Tq ет. Это кусочно-непрерывная матрица. В 
моменты переключений считаем ее непрерывной слева.

Нахождение вектора чувствительности. Дифференцируя равенство 

" d =  ^ х  (^’ ^  п 0  a’i  и меняя П0 РЯД°К дифференцирования по г1 и
по а.ц, получим неоднородную линейную систему для определения (7):

=  A  k i j  +  еТ ej x  (7, I). Откуда k u  (7) =  eAt k u  (0) +  \ eA^ ~ x^eJ e jeAxUT .
о

Поскольку k i}{0) =  lim 
£->0

J A + B ; i ) f _  „ A t  .

------------------------ =  0 , t o  kij(t) =  eA{,~ T) eT ej eAx\ d  x,
8  t=o о

t , / = l ,  • . ■ , n.
Д л я  н ахож дени я  векторов чувствительности мож но использовать 

м атрицы  чувствительности Kij  ф ундам ен тальной  матри цы  X ( t ) ,  опреде­
ленные в [1]. В самом деле, x ( t ,  t )  =  X ( t ) l .  Откуда k u  (i) — д * ■ =  

=  К ц \ -  В случае /г =  2 матрицы К ц  вычислены в [1].
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Д И О К С О Д И Б Р О М И Д О В  М О Л И Б Д Е Н А  И ВОЛЬФРАМА

Д л я  исследований структурных парам етров  соединений тяж ел ы х  эл е ­
ментов необходимо р а зр а б о т а т ь  методы расчета  таки х  соединений и 
определить  тестовы е объекты . С ледует  отметить, что д л я  бромидов и ок- 
собром идов  молибдена  и в о л ь ф р ам а  отсутствуют систематические н а ­
д еж н ы е  данные, а оценки их п ар ам етр о в  строения, к а к  пок азы вает  наш 
о п ы т [ 1 , 2 ], не обоснованы.

В продолж ени е  исследований оксогалогенидов  элементов VI Б  под­
группы [ 1 ] выполнено электронограф ическое  исследование строения ди- 
оксодибром идов  м олибдена  и в о л ь ф р ам а  в газовой  фазе.

П р е п а р а ты  М о 0 2 Вг2 и W 0 2 B r 2 синтези ровали сь  из коммерческих про­
д у кто в  М о 0 3 и W 0 3 (с п р едварительн ы м  вы суш иванием ) и СВг 4 к в а л и ­
ф и кац и и  ч. д. а. и очищ али сь  м ногократной перегонкой [3, 4].

Д ио к со д и б р о м и д ы  молибдена  и в о л ь ф р ам а  исп арялись  при тем п ер а ­
туре  383 и 513 К. соответственно. И сп ользовали сь  ам пулы  из никеля, а 
т а к ж е  м олибдена с платиновой вставкой  и граф и ти рованны м  пароп ро­
водом. С ъем ки  проводились на двух  различны х п ри борах  — реконструи­
рованном  ЭГ 100 А в Б Т И  имени С. М. К ирова  и Э Г  100 М  в М ГУ  имени 
М. В. Л ом оносова  (с целью  ум еньш ения  систематических погреш ностей). 
Д и ф р а к ц и о н н а я  кар ти н а  реги стр и р о вал ась  на особоконтрастны е д и а п о ­
зитивн ы е ф отопластинки  чувствительностью  2 ед. ГОСТ. С ъем ка  велась  
с двух  расстояний сопло ам пулы  —  ф отоп ластин ка  ( ~ 1 8 0  и ~ 4 2 0  мм). 
Д л и н а  волны электронов  и зм ер я л ась  по эл ектр о н о гр ам м ам  к р и сталли че­
ского стан дар та  Z n O  и нестабильность  ее в ходе эксперим ента  со ставл я ­
л а  менее 0,1 %. Хотя эллиптичность  картины  не бы ла  обн аруж ен а ,  изм е­
рение д и ам етр а  ко л ец  кри сталлического  с т ан д ар та  проводилось по тем 
ж е  нап равлен и ям , что и м икроф отом етри рование . Э лектронограм м ы  фо- 
том етри ровали сь  на м одерн изирован ном  микроф отом етре  М Ф 4 по д и а ­
метру, чтобы ум еньш ить  влияни е  неточности определения  центра д и ф ­
ракционной картины . П олучены  кривы е полного почернения, которые 
после обработки  п р ео б р азо ван ы  в кривы е полной интенсивности р ассея ­
ния /(s) в и н тер вал ах  по ш к а л е  s д л я  соединения м олибдена 2,2— 13,2 и 
4 ,6— 27,4 А- 1  и д л я  в о л ь ф р ам а  2,0— 13,8 и 4,8— 30,2 А-1 . Д л я  этих кривых 
графически  [5 ] вы делены  м о лекулярн ы е  составляю щ и е интенсивности 
р ассеян и я  s M( s ) .  О б р аб о тка  всех кри вы х велась  методом наименьш их 
кв ад р ато в  (М Н К ) по програм м е К С Е Д  26 на Э В М  Е С  1033 [6 ] при не­
значительной  коррекции линии фона. П осле получения совпадаю щ их ре­
зу л ьтато в  на р азн ы х  отрезках  они были объедин ены  д ля  каж дого  сое­
динения  в одну кривую  м олекулярной  интенсивности и снова обработаны  
по М Н К .

В качестве н ачальн ы х  значений варьируем ы х  п арам етров  в этих опе­
р ац и ях  вы бран ы  оценки для  расстояний М еО  (концевые) в оксидах 
( М о 0 3) и ( W 0 3) n в п аре  [7]; расстояни я  М еВ г взяты  из работы  по 
М оВ г 4 [8 ], н ап р ав л я ю щ и е  вектора  связей перенесены из данны х по м о­
л еку л е  М о 0 2 С12  [1], из работы  [1] взяты  нач альн ы е  значения амплитуд  
колебаний. К ром е того, п р о ан ал и зи р о в ан ы  кривые ради ального  распре-
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