Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 75, ćżŕ. 4, ś. 217 { 219 cfl 2002 č. 25 ťěćřăń£

Řăśůěš ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć şřăćŋěŋĺ£ śőśšő£ŋĺ£ ĺ şŕřşčĺţ łőŋśšăŋš ăń¿ňĺŋĺ£ ć őąńăśšĺ őšřĺűăšěńĳŋżţ ďăćńěŋĺľ

Č. Ć. Śĺŋĳłő^{1)}, Ŋ. Ă. Śňĺřŋőć

Řőśśĺľśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ £ďěřŋżľ űěŋšř { Ćśěřőśśĺľśłĺľ ŊĹĹ šěţŋĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ĺň. Ě. Ĺ. Ğăąăąăţĺŋă 456770 Śŋěęĺŋśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 15 £ŋćăř£ 2002 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšőć şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ, ďăćńěŋĺ£ ĺ şŕřşčĺţ łőŋśšăŋš ňőŋőłřĺśšăńńă ăń¿ňĺŋĺ£ śő śšřşłšşřőľ ČŰŁ ŕřĺ T = 0 ć őąńăśšĺ ŕńőšŋőśšěľ ŋĺęě ŋőřňăńĳŋőľ. Őąŋăřşęěŋż ĺğńőňż ć ğăćĺśĺňőśš£ţ şŕřşčĺţ łőŋśšăŋš őš ŕńőšŋőśšĺ, ść£ğăŋŋżě ś ¡ńěłšřőŋŋżň šőŕőńőčĺůěśłĺň ŕěřěţőďőň. Ăŋăńĺğ ňěţăŋĺůěśłőľ şśšőľůĺćőśšĺ ČŰŁ łřĺśšăńńă ăń¿ňĺŋĺ£ ŕřĺ őšřĺűăšěńĳŋżţ ďăćńěŋĺ£ţ şłăğżćăěš ŋă ćőğňőęŋőśšĳ ŕőńĺňőřťŋőčő ŕěřěţőďă ć ŋěłşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřş. Ŕřěďńőęěŋ śŕőśőą şůěšă šěŕńőćőčő ćőğąşęďěŋĺ£ £ďěř ĺ őűěŋěŋő ćńĺ£ŋĺě ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ ŋă ğăćĺśĺňőśšĳ ďăćńěŋĺ£ őš ŕńőšŋőśšĺ łřĺśšăńńă.

PACS: 05.70.Ce, 61.50.Ks, 62.20.Dc, 64.30.+t, 71.15.Mb

Ć ŋěďăćŋĺţ ¡łśŕěřĺňěŋšăţ [1 { 3] ś ĺňŕşńĳśăňĺ şďăřŋő-ćőńŋőćőľ ŋăčřşğłĺ ŋăŋőśěłşŋďŋżţ ďńĺšěńĳŋőśšěľ ć ňěšăńńăţ şďăćăńőśĳ śőğďăćăšĳ ůřěğćżůăľŋő ąőńĳÿĺě řăśš£ęěŋĺ£, ŕřĺ łőšőřżţ ćěńĺůĺŋż őšřĺűăšěńĳŋżţ ďăćńěŋĺľ (řăśš£čĺćă¿źĺţ ŋăŕř£ęěŋĺľ) ďőśšĺčăńĺ 150 łąăř ĺ ąőńěě. Šěň śăňżň őšłřżćă¿šś£ ŕěřśŕěłšĺćż ĺğşůěŋĺ£ ŕőńĺňőřťŋżţ ťăğőćżţ ŕřěćřăźěŋĺľ ĺ ďřşčĺţ £ćńěŋĺľ ć šćěřďżţ šěńăţ ć ŋőćőľ ¡łğőšĺůěśłőľ őąńăśšĺ ŕăřăňěšřőć śőśšő£ŋĺ£. Ć ĺśśńěďőćăŋĺ£ţ šăłőčő řőďă ŋěĺğąěęŋő ćśšăěš ćőŕřőś őą şřăćŋěŋĺĺ śőśšő£ŋĺ£ ćěźěśšćă ŕřĺ śšőńĳ ąőńĳÿĺţ řăśš£čĺćă¿źĺţ ŋăŕř£ęěŋĺ£ţ. Ĺğćěśšŋżě šěőřěšĺůěśłĺě ĺ ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłĺě ňőďěńĺ şřăćŋěŋĺľ śőśšő- £ŋĺ£ őřĺěŋšĺřőćăŋż ŋă őŕĺśăŋĺě śőśšő£ŋĺľ śęăšĺ£, ďń£ łőšőřżţ ĺňě¿šś£ řěğşńĳšăšż ňŋőčőůĺśńěŋŋżţ ĺğňěřěŋĺľ, ă ďń£ řăśůěšőć śőśšő£ŋĺľ řăśš£ęěŋĺ£ ĺśŕőńĳğşěšś£ [1 { 3] ¡łśšřăŕőń£űĺ£ ¡šĺţ ďăŋŋżţ ć őąńăśšĳ őšřĺűăšěńĳŋżţ ďăćńěŋĺľ. Őďŋăłő ŕőśłőńĳłş ĺğőšěřňż ĺ ĺğ¡ŋšřőŕż łőŋďěŋśĺřőćăŋŋżţ śřěď ĺňě- ¿š ňĺŋĺňşň, ćśěčďă őśšă¿šś£ śőňŋěŋĺ£ ć šőůŋőśšĺ ĺ ŕřěďěńăţ ŕřĺňěŋĺňőśšĺ šăłőľ ¡łśšřăŕőń£űĺĺ. Ŕő-ćĺďĺňőňş, ěďĺŋśšćěŋŋżň śŕőśőąőň őąžěłšĺćŋőľ őűěŋłĺ şřăćŋěŋĺ£ śőśšő£ŋĺ£ ćěźěśšćă ŕřĺ ąőńĳÿĺţ őšřĺűăšěńĳŋżţ ďăćńěŋĺ£ţ ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ £ćń£- ¿šś£ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżě řăśůěšż.

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ňż ŕřĺćőďĺň ĺ ăŋăńĺğĺřşěň řěğşńĳšăšż ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšőć şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ, ďăćńěŋĺ£ ĺ şŕřşčĺţ śćőľśšć ňőŋőłřĺśšăńńőć ăń¿ňĺŋĺ£ śő śšřşłšşřőľ ČŰŁ ŕřĺ T = 0 ć őąńăśšĺ ŕńőšŋőśšěľ ŋĺęě ŋőřňăńĳŋőľ. Řăśůěšż şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ążńĺ ćżŕőńŋěŋż ŕřĺ ŋěŕőďćĺęŋżţ

1)e-mail: g.v.sinko@vniitf.ru

£ďřăţ ňěšőďőň ńĺŋěľŋżţ ňăťťĺŋ-šĺŋ-őřąĺšăńěľ (FP-LMTO) [4] ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ś őąőąźěŋŋżňĺ čřăďĺěŋšŋżňĺ ŕőŕřăćłăňĺ [5 { 7]. Šőůŋőśšĳ řăśůěšă şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ śőśšăćń£ńă 0.1 ňRy/ăš ćő ćśěň ĺśśńěďőćăŋŋőň ďĺăŕăğőŋě şďěńĳŋżţ őąžěňőć.

Ŕőńşůěŋŋżě ć ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšăţ ğŋăůěŋĺ£ şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ňż ăŕŕřőłśĺňĺřőćăńĺ ťőřňşńőľ Řőğě ĺ ďř. [8], ŋěśłőńĳłő ňőďĺťĺűĺřőćăć ěě ŕşšěň ďőąăćńěŋĺ£ ďćşţ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ ŕăřăňěšřőć:

E_{0e}(v) = E1 � ´E(1 + y + αy^2 + βy^3) exp (�y), (1) čďě y = 1 � x_x r0_{ℓ , x =}^(v0_v^{)1/3}_{, r0 =}^( 3v0_{4π}^{)1/3}_{, (2)}

v { şďěńĳŋżľ őąžěň, v_0 { şďěńĳŋżľ őąžěň ŕřĺ P = 0, T = 0. Ťőřňşńă (1) ŋě őąńăďăěš şŋĺćěřśăńĳŋőśšĳ¿ ťőřňşńż řăąőšż [8], ŋő, łăł ŕőłăğżćăěš ŋăÿ őŕżš, ŕőğćőń£ěš ć ÿĺřőłőľ őąńăśšĺ ŕńőšŋőśšěľ ďőąĺšĳś£ ąőńěě ćżśőłőľ šőůŋőśšĺ ăŕŕřőłśĺňăűĺĺ řěğşńĳšăšőć ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšőć şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ řăğńĺůŋżţ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ śšřşłšşř ňěšăńńőć ŕřĺ ŕńőšŋőśš£ţ, łőčďă ćğăĺňőďěľśšćĺě ăšőňőć őŕřěďěń£ěšś£ ćŋěÿŋěľ ¡ńěłšřőŋŋőľ őąőńőůłőľ. Ŕőďąĺřăěňżňĺ ŕăřăňěšřăňĺ ć ťőřňşńě (1) ňż śůĺšăńĺ ćěńĺůĺŋż v_0, ℓ, ´E, E1, α ĺ β. Ĺğ ťőřňşńż (1) ćżšěłăěš śńěďş¿źěě ćżřăęěŋĺě ďń£ ďăćńěŋĺ£:

P_{0e}(v)=3B_0x(x � 1) ( 1 + (α � 3β)y + βy^2

1 � 2α ) exp (�y), (3) Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 75 ćżŕ. 3 { 4 2002 217

218 Č. Ć. Śĺŋĳłő, Ŋ. Ă. Śňĺřŋőć čďě B_0 =

´E(1 � 2α) 12πr_0ℓ^2 . Ŕőďąőř ŕăřăňěšřőć ć śńşůăě ČŰŁ ăń¿ňĺŋĺ£ ďăń śńěďş¿źĺě řěğşńĳšăšż:

v_0 = 0.3664047 śň^3/č, ℓ = 0.1459307 śň/č^{1/3}, ´E = E1 = 0.1459307 łĎę/č, (4) α = 0.1945598, β = 0.2324356.

Ňăłśĺňăńĳŋă£ ŕőčřěÿŋőśšĳ ăŕŕřőłśĺňăűĺĺ řăśůěšŋżţ ğŋăůěŋĺľ şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ťőřňşńőľ (1) ś ŕăřăňěšřăňĺ (4) ŋăţőďĺšś£ ć ŕřěďěńăţ ŕőčřěÿŋőśšĺ ŋăÿĺţ řăśůěšőć ĺ ŋě ŕřěćżÿăěš ćěńĺůĺŋż 1 Ďę/č ß 0.02 ňRy/ăš. Ŕřĺ şďěńĳŋőň őąžěňě v_{min} = 0.5508 śň^3/č ŋă łřĺćőľ ďăćńěŋĺ£ (3) ďőśšĺčăěšś£ ňĺŋĺňşň, łőšőřżľ řăćěŋ P_{min} = �116.749 łąăř.

Şŕřşčĺě łőŋśšăŋšż ňż őŕřěďěń£ńĺ, ćżůĺśń££ ďń£ ŋěśłőńĳłĺţ ćĺďőć ďěťőřňăűĺĺ ğăćĺśĺňőśšĺ şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ďěťőřňĺřőćăŋŋőľ řěÿěšłĺ őš śšěŕěŋĺ ďěťőřňăűĺĺ. Ŋă řĺś.1 ĺ 2 ŕřěďśšăćńěŋż şŕřşčĺě łőŋśšăŋšż C0 = (C_{11} � C_{12})/2 ĺ C_{44}, ă šăłęě ďăć-

Řĺś.1. Ğăćĺśĺňőśšĳ C^0 = (C11 � C12)/2 őš şďěńĳŋőčő őąžěňă ŕřĺ T = 0. ~v0 = 0.3705 śň^3/č { ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě şďěńĳŋőčő őąžěňă ŕřĺ T = 300 K ĺ P = 1 ăšň

ńěŋĺě ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš şďěńĳŋőčő őąžěňă. Ĺŋšěřěśŋő őšňěšĺšĳ ŕő£ćńěŋĺě őšřĺűăšěńĳŋżţ ğŋăůěŋĺľ şŕřşčĺţ łőŋśšăŋš ć őąńăśšĺ őšřĺűăšěńĳŋżţ ďăćńěŋĺľ. İšő őłăğżćăěšś£ ćőğňőęŋżň ĺğ-ğă šőčő, ůšő ć ŕřĺřăźěŋĺě ¡ŋěřčĺĺ ŕřĺ ďěťőřňăűĺĺ ćŋőśĺš ćłńăď ůńěŋ, ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋżľ ďăćńěŋĺ¿ śő ğŋăłőň ňĺŋşś. Ěźě őďŋőľ ĺŋšěřěśŋőľ őśőąěŋŋőśšĳ¿ ć ŕőćěďěŋĺĺ şŕřşčĺţ łőŋśšăŋš ć ăń¿ňĺŋĺĺ ŕřĺ ąőńĳÿĺţ řăśš£ęěŋĺ- £ţ £ćń£ěšś£ ŋăńĺůĺě £řłő ćżřăęěŋŋżţ ĺğńőňőć ŕřĺ v/~v_0 ß 1.125. Őŋĺ £ćń£¿šś£ śńěďśšćĺěň ¡ńěłšřőŋŋőčő šőŕőńőčĺůěśłőčő ŕěřěţőďă [9], ŕřőĺśţőď£źěčő ŕřĺ ¡šőň ğŋăůěŋĺĺ v/~v_0. Łăł ąşďěš ŕőłăğăŋő ŋĺęě, ¡šĺ

Řĺś.2. Ğăćĺśĺňőśšĳ C44 ĺ ďăćńěŋĺ£ őš şďěńĳŋőčő őąžěňă ŕřĺ T = 0. Ÿšřĺţőćă£ ńĺŋĺ£ śőőšćěšśšćşěš ďăćńěŋĺ¿ ąěğ şůěšă ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ £ďěř. ~v0 = 0.3705 śň^3/č { ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě şďěńĳŋőčő őąžěňă ŕřĺ T = 300 K ĺ P = 1 ăšň

ĺğńőňż ŕřĺćőď£š ł ĺğńőňş ć ğăćĺśĺňőśšĺ šěňŕěřăšşřż Ďěąă£ őš őąžěňă ĺ, łăł śńěďśšćĺě, ł řăğřżćş ŋă łřĺćőľ ďăćńěŋĺ£ ś şůěšőň ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ. Łřőňě šőčő, ěśńĺ ŋě şůĺšżćăšĳ ŋşńěćżě łőńěąăŋĺ£, šő őďŋő ĺğ şśńőćĺľ ňěţăŋĺůěśłőľ şśšőľůĺćőśšĺ łşąĺůěśłĺţ śšřşłšşř [10], ă ĺňěŋŋő

C_{44} > P, (5)

ŋăřşÿăěšś£ ŕřĺ řăśÿĺřěŋĺĺ łřĺśšăńńă řăŋĳÿě, ůěň őŋ śšăŋőćĺšś£ ăąśőń¿šŋő ŋěşśšőľůĺćżň. İšő őğŋăůăěš, ůšő, śőčńăśŋő řăśůěšăň, ăń¿ňĺŋĺľ ć őąńăśšĺ őšřĺűăšěńĳŋżţ ďăćńěŋĺľ ĺśŕżšżćăěš ŕőńĺňőřťŋżľ ŕěřěţőď ć ŋěłşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřş. Šăłőě ŕőćěďěŋĺě şŕřşčĺţ łőŋśšăŋš ňőęěš śšăšĳ ŕřĺůĺŋőľ řăğřşÿěŋĺ£ ĺďěăńĳŋőčő łřĺśšăńńă, ŕőďćěřčŋşšőčő řăśš£čĺćă¿źĺň ŋăŕř£ęěŋĺ£ň, ŕřĺ ňěŋĳÿĺţ şďěńĳŋżţ őąžěňăţ, ůěň ¡šő ŕřőĺğőÿńő ąż ć śńşůăě őšśşšśšćĺ£ ć ŋĺţ ăŋőňăńĺĺ, ĺńĺ śšĺňşńĺřőćăšĳ ŋăůăńő ŕńăćńěŋĺ£.

Ŋăľďěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ şŕřşčĺţ łőŋśšăŋš ŕřĺ řăğńĺůŋżţ şďěńĳŋżţ őąžěňăţ ążńĺ ĺśŕőńĳğőćăŋż ďń£ řăśůěšă ğăćĺśĺňőśšĺ őš şďěńĳŋőčő őąžěňă śřěďŋěľ śłőřőśšĺ ğćşłă c(v) ĺ šěňŕěřăšşřż Ďěąă£ ^(v) c űěńĳ¿ őűěŋĺšĳ ćńĺ£ŋĺě ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ ŋă łřĺćş¿ ďăćńěŋĺ£. Śřěďŋ¿¿ śłőřőśšĳ ğćşłă ňż őŕřěďěń£ńĺ şśřěďŋěŋĺěň ĺśšĺŋŋőľ śłőřőśšĺ ğćşłă c_s(n) ŕő ŋăŕřăćńěŋĺ£ň ěďĺŋĺůŋőčő ćěłšőřă n ĺ ćěšć£ň s =1, 2, 3 śŕěłšřă ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ťőřňşńőľ [11] 1 c^3 = 1 3 ∑ s ∫ d˙ 4π 1 c^3_s(n)

. (6)

Śőčńăśŋő [12], ĺśšĺŋŋă£ śłőřőśšĳ ğćşłă ňőęěš ążšĳ ŋăľďěŋă ĺğ řěÿěŋĺ£ ğăďăůĺ ŋă śőąśšćěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ďń£ ňăšřĺűż L_{ik}(n), łőšőřă£ ŕőńŋőśšĳ¿ őŕřěďěń£ěš-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 75 ćżŕ. 3 { 4 2002

Řăśůěš ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć şřăćŋěŋĺ£ śőśšő£ŋĺ£ ĺ şŕřşčĺţ łőŋśšăŋš . . . 219

ś£ łőňŕőŋěŋšăňĺ šěŋğőřă şŕřşčĺţ ŕőśšő£ŋŋżţ C_{ijkℓ} ĺ ďăćńěŋĺěň:

L_{ik}(n) = ∑ jℓ C_{ijkℓ}n_j n_ℓ � P δ_{ik}. (7) Śőőšćěšśšćş¿źěě şřăćŋěŋĺě ĺňěěš ćĺď Det [ L_{ik}(n) � ρc^2(n)δ_{ik} ] = 0, (8)

čďě ρ { ŕńőšŋőśšĳ łřĺśšăńńă. Šěňŕěřăšşřă Ďěąă£ ść£- ğăŋă śő śřěďŋěľ śłőřőśšĳ¿ ğćşłă śőőšŋőÿěŋĺěň

^(v) = 1 k_B ( 6π^2N_A vA )_{1/3} ~c(v), čďě k_B { ŕőśšő£ŋŋă£ Ąőńĳűňăŋă, N_A { ůĺśńő Ăćőčăďřő, A { ăšőňŋżľ ćěś. Ćżůĺśńěŋŋżě šăłĺň őąřăğőň ğŋăůěŋĺ£ šěňŕěřăšşřż Ďěąă£ ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.3. Ŋăľďěŋŋă£ ğăćĺśĺňőśšĳ šěňŕěřăšşřż Ďěąă£ őš őąž-

Řĺś.3. Ğăćĺśĺňőśšĳ šěňŕěřăšşřż Ďěąă£ őš şďěńĳŋőčő őąžěňă. ~v0 = 0.3705 śň^3/č { ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě şďěńĳŋőčő őąžěňă ŕřĺ T = 300 K ĺ P = 1 ăšň

ěňă ňőęěš ążšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋă ć řăňłăţ ňőďěńĺ Ďěąă£ łăł ďń£ őűěŋłĺ ćłńăďă ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ ć ¡ŋěřčĺ¿ ĺ ďăćńěŋĺě ŕřĺ T = 0, šăł ĺ ďń£ řăśůěšă ćłńăďă ć šěřňőďĺŋăňĺůěśłĺě ťşŋłűĺĺ őš šěŕńőćőčő ćőğąşęďěŋĺ£ £ďěř. Ł śőęăńěŋĺ¿, ŋěńĳğ£ śšőńĳ ęě ŕřőśšő őűěŋĺšĳ ćłńăď ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ ć ğŋăůěŋĺ£ şŕřşčĺţ łőŋśšăŋš. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś.2, őŕĺśăŋŋżľ ćżÿě ŕřĺąńĺęěŋŋżľ şůěš ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ ŕőćżÿăěš ćěńĺůĺŋş ňĺŋĺňăńĳŋőčő ďăćńěŋĺ£ ĺ śňěźăěš ŕőńőęěŋĺě ňĺŋĺňşňă ć śšőřőŋş ňěŋĳÿĺţ şďěńĳŋżţ őąžěňőć. Šěň ŋě ňěŋěě, ŕřĺŋĺňă£ ćő ćŋĺňăŋĺě ňőďěńĳŋżľ ţăřăłšěř şůěšă ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ, ňőęŋő śůĺšăšĳ, ůšő řěğşńĳšăšż şłăğżćă¿š ŋă ćőğňőęŋőśšĳ ŕőńĺňőřťŋőčő ŕěřěţőďă ČŰŁ łřĺśšăńńă ăń¿ňĺŋĺ£ ć ŋěłşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřş ŕřĺ őšřĺűăšěńĳŋżţ ďăćńěŋĺ£ţ. Łőŋěůŋő, šăłőľ ŕěřěţőď ćőğňőęěŋ, ěśńĺ ďő ¡šőčő łřĺśšăńń ăń¿ňĺŋĺ£ ŋě řăğřşÿĺšś£ ĺńĺ ŋě řăśŕńăćĺšś£ ĺğğă ăŋőňăńĺľ ć ŕőćěďěŋĺĺ şŕřşčĺţ śćőľśšć, ćżğćăŋŋżţ ¡ńěłšřőŋŋżň šőŕőńőčĺůěśłĺň ŕěřěţőďőň. İšş śĺšşăűĺ¿ ążńő ąż ůřěğćżůăľŋő ĺŋšěřěśŋő ĺśśńěďőćăšĳ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő.

Ăćšőřż ąńăčőďăřŋż Č. Ĺ. Łăŋěń¿, őąřăšĺćÿěňş ĺţ ćŋĺňăŋĺě ŋă řăąőšż ŕő ĺśśńěďőćăŋĺ¿ ňăšěřĺăńőć ć őąńăśšĺ ąőńĳÿĺţ řăśš£ęěŋĺľ, Ď. đ. Śăćřăśőćş ĺ Ś. đ. Śăćřăśőćş ğă ŕřěďőśšăćńěŋŋş¿ ćőğňőęŋőśšĳ ĺśŕőńĳğőćăšĳ ć śćőěľ řăąőšě ăćšőřśłĺľ ćăřĺăŋš ŕřőčřăňňż, řěăńĺğş¿źěľ ňěšőď FP-LMTO [4], ă šăłęě Ď. đ. Śăćřăśőćş ĺ Ě. Č. Ňăłśĺňőćş ğă ćěśĳňă ŕőńěğŋőě őąśşęďěŋĺě ďěšăńěľ ¡šőčő ňěšőďă.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (čřăŋšż # 01- 02-18044 ĺ # 01-02-16108).

1. G. I. Kanel, S. V. Razorenov, A. V. Utkin et al., J. Appl.

Phys. 74, 7162 (1993).

2. E. Moshe, S. Eliezer, Z. Henis et al., Appl. Phys. Lett.

76, 1555 (2000).

3. G. I. Kanel, S. V. Razorenov, K. Baumung, and J. Singer, J. Appl. Phys. 90, 136 (2001).

4. S. Yu. Savrasov and D. Yu. Savrasov, Phys. Rev. B46, 12181 (1992).

5. J. P. Perdew and Y. Wang, Phys. Rev. B45, 13244 (1992).

6. J. P. Perdew, J. A. Chevary, S. H. Vosko et al., Phys.

Rev. B46, 6671 (1992).

7. U. von Barth and L. Hedin, J. Phys. C5, 1629 (1972). 8. J. H. Rose, J. R. Smith, F. Guinea, and J. Ferrante, Phys. Rev. B29, 2963 (1984).

9. V. G. Vaks and A. V. Tre˛lov, J. Phys.: Cond. Matter 3, 1389 (1991).

10. J. Wang, J. Li, S. Yip et al., Phys. Rev. B52, 12627 (1995).

11. Ŋ. Ăÿłřőťš, Ŋ. Ňěřňĺŋ, Ťĺğĺłă šćěřďőčő šěńă, Ň.:

Ňĺř, 1979 [N. W. Ashcroft and N. D. Mermin, Solid state physics, Holt, Rinehart and Winston, 1976].

12. D. C. Wallace, Solid State Phys. 25, 301 (1970).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 75 ćżŕ. 3 { 4 2002