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Теоретически изучены структурные механизмы фазовых переходов (реальных или виртуальных) в геометрически 
фрустрированных кристаллах MgTi2O4, CuTi2S4, CuZr1.86S4 и AlV2O4  Снятие спинового (MgTi2O4, CuTi2S4, CuZr1.86S4) и 
зарядового (AlV2O4) вырождения, обусловленного геометрической фрустрацией, происходит в результате искажения 
решетки, атомного и орбитального упорядочения а также кластерообразования. В результате фазовых переходов образуются 
структуры с так называемыми “дышащими” пирохлорными подрешетками. Так, в тетрагональной фазе MgTi2O4 образуются 
металлические пико- и наноструктуры: димеры Ti2, два вида спиральных нитей вдоль осей второго и четвертого порядков 
тетрагональной ячейки и двух видов одномерных нитей из ионов титана1-3. В ромбоэдрических тиошпинелях CuTi2S4 и 
CuZr1.86S4 образуются гроздья димеров4,5, в ромбоэдрической модификации AlV2O4 – тримеры6. Универсальный механизм 
образования тетраэдрических металлических кластеров в кристаллах с геометрически фрустрированными подрешетками 
предложен. Образование тетраэдрических металлических кластеров в упорядоченных шпинелях, упорядоченных 
лакунарных шпинелях, упорядоченных фазах Лавеса (структурный тип MgCu4Sn) и упорядоченных пирохлорах 
рассмотрено.
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