Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 83, ćżŕ. 12, ś. 681 { 684 cfl 2006 č. 25 ĺ¿ŋ£

İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă śńőĺśšżţ śőěďĺŋěŋĺľ

đ. Ą. Łşďăśőć^{1)}, Ă. Ś. Łőřÿşŋőć

Řőśśĺľśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ £ďěřŋżľ űěŋšř { ĆŊĹĹİŤ, 607188 Śăřőć, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 24 ňă£ 2006 č.

Ńĺŋěăřĺğőćăŋŋżň ňěšőďőň ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżţ ŕńőśłĺţ ćőńŋ ĺśśńěďőćăŋă ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ čřăťĺšă ŢŚ6 (Ţ=Śă, Sr, Ba, Yb, La). Ŕőłăğăŋő, ůšő ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă şčńěřőďŋżţ śńőěć ć ŋĺţ łăůěśšćěŋŋő őšńĺůăěšś£ őš śšřşłšşřż ďćşňěřŋőčő čřăťĺšă. Ąőńěě ŋĺğłă£ łřĺšĺůěśłă£ šěňŕěřăšşřă śćěřţŕřőćőď£źěčő ŕěřěţőďă ć YbC6 ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ŚăŚ6 ŕřĺ ąőńěě ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋőć ć şčńěřőďŋżţ śńő£ţ ňőęěš ążšĳ őąž£śŋěŋă śĺńĳŋőľ čĺąřĺďĺğăűĺěľ p-śőśšő£ŋĺľ şčńěřőďă ĺ d-śőśšő£ŋĺľ ĺššěřąĺ£ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ. Ňőęŋő őęĺďăšĳ ŕőćżÿěŋĺ£ łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřż ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ ŢŚ6 ś ňěšăńńăňĺ šřěšĳěľ čřşŕŕż šăąńĺűż Ňěŋďěńěěćă, ŋăŕřĺňěř, ć LaC6.

PACS: 71.20.Tx, 74.25.Jb

Ĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ čřăťĺšă ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ şŕőř£ďőůěŋŋżě śšřşłšşřż, śőśšő£- źĺě ĺğ ůěřěďş¿źĺţś£ čěłśăčőŋăńĳŋżţ şčńěřőďŋżţ śěšőł (ďćşňěřŋżľ čřăťĺš) ĺ ňőŋőăšőňŋżţ śńőěć ćŋěďřěŋŋżţ ăšőňőć. Ŕőśłőńĳłş ĺśţőďŋżľ čřăťĺš £ćń£ěšś£ ŕőńşňěšăńńőň, ěčő ĺŋšěřłăńĺřőćăŋĺě ŕřĺćőďĺš ł ŕěřěŋőśş ůăśšĺ ğăř£ďă ś ćŋěďřěŋŋżţ ăšőňőć ć şčńěřőďŋżě ŕńőśłőśšĺ ĺ ł ĺţ ňěšăńńĺğăűĺĺ. Ćőğňőęŋőśšĳ ŕőńşůěŋĺ£ śńőĺśšżţ śšřşłšşř ś ćżśőłĺňĺ łřĺšĺůěśłĺňĺ šěňŕěřăšşřăňĺ ŕěřěţőďă ć śćěřţŕřőćőď£źěě śőśšő£ŋĺě őąśşęďăěšś£ şęě ďőćőńĳŋő ďăćŋő [1]. Ŕěřćżň śćěřţŕřőćőďŋĺłőň, őąŋăřşęěŋŋżň śřěďĺ ĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ čřăťĺšă, ążń KC_8 [2] ś łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřőľ T_c = 0.14 Ł. Śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő ŋĺ łăńĺľ, ŋĺ čřăťĺš śăňĺ ŕő śěąě śćěřţŕřőćőďŋĺłăňĺ ŋě £ćń£¿šś£. Ğăšěň ążń ŕőńşůěŋ űěńżľ ř£ď śćěřţŕřőćőď£źĺţ ćěźěśšć ŋă őśŋőćě čřăťĺšă. Ŋăŕřĺňěř, ć KTl_{1.5}C_4 łřĺšĺůěśłă£ šěňŕěřăšşřă śőśšăćĺńă 2.7 Ł [3]. Šěţŋőńőčĺ£ śĺŋšěğă ŕőď ćżśőłĺňĺ ďăćńěŋĺ£ňĺ ŕőğćőńĺńă ŕőńşůĺšĳ ňěšăśšăąĺńĳŋżě ťăğż ĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋőčő čřăťĺšă ś ćżśőłĺňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřż: 1.9 Ł ć LiC_2, 3 Ł ć KC_3 ĺ őłőńő 5 Ł ć NaC_2 ĺ KC_4 [4, 5]. Ŋăłőŋěű, śőćśěň ŋěďăćŋő ć ŚăŚ_6 ĺ YbC_6 ążńĺ ğăřěčĺśšřĺřőćăŋż łřĺšĺůěśłĺě šěňŕěřăšşřż 11.5 Ł ĺ 6.5 Ł, śőőšćěšśšćěŋŋő [6, 7]. Łřĺšĺůěśłă£ šěňŕěřăšşřă őłőńő 11 Ł ążńă šăłęě ğăťĺłśĺřőćăŋă ć śńőęŋőň śőěďĺŋěŋĺĺ Li_3Ca_2C_6 [8], łřĺśšăńńĺůěśłă£ śšřşłšşřă łőšőřőčő ŕőłă šőůŋő ŋě şśšăŋőćńěŋă.

Ć řăąőšě [6] őšňěůăńőśĳ, ůšő ŕőćżÿěŋĺě łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřż ć ŚăŚ_6 ĺ YbC_6 ść£ğăŋő ś ąőńĳÿőľ ćěńĺůĺŋőľ ŕěřěŋőśă ğăř£ďă ś ăšőňőć ňěšăńńă ć śńőĺ şčńěřőďă. Őďŋăłő ćżśőłĺě ğŋăůěŋĺ£ łřĺšĺůěś-

1)e-mail: kudasov@ntc.vniief.ru

łőľ šěňŕěřăšşřż ć ŚăŚ_6 ĺ YbC_6 ŋěńĳğ£ őąž£śŋĺšĳ šőńĳłő ¡šĺň őąśšő£šěńĳśšćőň, ŕőśłőńĳłş ťőřňăńĳŋő ćěńĺůĺŋă ŕěřěŋőśă ğăř£ďă, ŋăŕřĺňěř, ć NaC_2 ĺ LiC_2, ąőńĳÿě, ůěň ć ŚăŚ_6. Ć ďăŋŋőň ŕĺśĳňě ĺśśńěďş¿šś£ őśőąěŋŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŚăŚ_6 ĺ YbC_6, ă šăłęě čĺŕőšěšĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ SrC_6, ĆăŚ_6 ĺ LaC_6, ś űěńĳ¿ ćż£śŋěŋĺ£ ćőğňőęŋőśšĺ ďăńĳŋěľÿěčő şćěńĺůěŋĺ£ łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřż ŕěřěţőďă ć śćěřţŕřőćőď£źěě śőśšő£ŋĺě ć ¡šőň łńăśśě ćěźěśšć.

Łřĺśšăńńĺůěśłă£ śšřşłšşřă śőěďĺŋěŋĺľ ŢŚ_6 śőśšőĺš ĺğ ůěřěďş¿źĺţś£ śńőěć A-α-A-β-A-γ, čďě A őąőğŋăůăěš şčńěřőďŋżě śńőĺ, ă α, β ĺ γ { ňőŋőăšőňŋżě śńőĺ ćŋěďřěŋŋőčő ňěšăńńă, ŕřĺůěň ăšőňż ňěšăńńă řăśŕőńăčă¿šś£ ć őďŋőľ ĺğ šřěţ ŕőğĺűĺľ čěłśăčőŋăńĳŋőľ ŕřĺğňż [6]. Řăśŕőńőęěŋĺě şčńěřőďŋőčő śńő£ ĺ ŕřĺńěčă¿źĺţ ł ŋěňş śńőěć ňěšăńńă śţěňăšĺůŋő ŕőłăğăŋő ŋă řĺś.1. Ďăŋŋă£ śšřşłšşřă ĺňěěš řőňąő¡ďřĺůěśłş¿ ŕřĺňĺšĺćŋş¿ £ůěľłş ĺ ŕřĺŋăďńěęĺš čřşŕŕě śĺňňěšřĺĺ R—3m. Ďń£ ŋăčń£ďŋőčő ŕřěďśšăćńěŋĺ£ ňőęŋő šăłęě ĺśŕőńĳğőćăšĳ čěłśăčőŋăńĳŋş¿ ¡ńěňěŋšăřŋş¿ £ůěľłş, őąžěň łőšőřőľ ć šřĺ řăğă ąőńĳÿě, ůěň ş řőňąő¡ďřĺůěśłőľ ŕřĺňĺšĺćŋőľ £ůěľłĺ.

Řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ćżŕőńŋ£ńĺśĳ ŕőńŋő¡ńěłšřőŋŋżň ńĺŋěăřĺğőćăŋŋżň ňěšőďőň ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżţ ŕńőśłĺţ ćőńŋ (FP-LAPW) ć ŕăłěšě ŕřőčřăňň Wien2K [9]. Ďń£ ćĺğşăńĺğăűĺĺ řěğşńĳšăšőć ĺśŕőńĳğőćăńăśĳ ŕřőčřăňňă XCrysDen0.9.1 [10]. Řăśůěšŋă£ śěšłă ćő ćśěţ śńşůă£ţ śőďěřęăńă 5000 šőůěł ć ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă (489 šőůěł ć ěě ŋěŕřĺćőďĺňőľ ůăśšĺ). Ďń£ ćżůĺśńěŋĺľ ĺśŕőńĳğőćăńś£ őąňěŋŋőłőřřěń£űĺőŋŋżľ ŕőšěŋűĺăń GGA-PBE [11]. Řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŚăŚ_6 ĺ YbC_6 ćżŕőńŋ£ńĺśĳ ś ĺğćěśšŋżňĺ řăğňěřăňĺ ¡ńěňěŋšăřŋőľ čěłśăčőŋăńĳŋőľ £ůěľłĺ: a = 5.17 A ĺ c = 13.57 A [6, 7]. Ŕăřăňěšř ś śőőšćěšśšćşěš řăśśšő£ŋĺ¿ ňěęďş šřěň£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 83 ćżŕ. 11 { 12 2006 681

Řĺś.1. Śţěňăšĺůŋőě ĺğőąřăęěŋĺě śšřşłšşřż şčńěřőďŋőľ śěšłĺ (śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ) ĺ ŕřĺńěčă¿źĺţ ňőŋőăšőňŋżţ śńőěć ćŋěďřěŋŋőčő ňěšăńńă ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ ŢŚ6. Šěňŋżě łřşęłĺ { ăšőňż ňěšăńńă ŕőď şčńěřőďŋőľ śěšłőľ, ÿšřĺţőćăŋĺě { ŋăď ŋěľ. Ŋă śěšłě ŕőłăğăŋż őřĺěŋšăűĺĺ px-őřąĺšăńěľ şčńěřőďă

śńő£ňĺ čřăťĺšă. Ďń£ čĺŕőšěšĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ SrC_6, ĆăŚ_6 ĺ LaC_6 ŕřěďćăřĺšěńĳŋő ŕřőćőďĺńăśĳ őŕšĺňĺğăűĺ£ ňěęśńőľŋőčő řăśśšő£ŋĺ£. Ďń£ ŋĺţ ążńĺ ŕőńşůěŋż řăćŋőćěśŋżě ğŋăůěŋĺ£ ŕăřăňěšřă £ůěľłĺ c, řăćŋżě 13.95 A, 14.27 A ĺ 13.38 A, śőőšćěšśšćěŋŋő. Śőěďĺŋěŋĺě YbC_6 śőďěřęĺš f-¡ńěłšřőŋż, ă ć LaC_6 f-śőśšő£ŋĺ£ ŋăţőď£šś£ ţőšĳ ĺ ćżÿě şřőćŋ£ Ťěřňĺ, ŋő ďőćőńĳŋő ąńĺğłő ł ŋěňş. Ŕő¡šőňş ŕřĺ řăśůěšăţ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ć YbC_6 ĺ LaC_6 ążńő ćłń¿ůěŋő śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ćő ćšőřĺůŋőľ ćăřĺăűĺőŋŋőľ ŕřőűěďşřě.

Ŋă řĺś.2 ĺ 3 ŕőłăğăŋż řěğşńĳšăšż řăśůěšă ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŚăŚ_6. Ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ (DOS) ĺňěěš şğłş¿ źěńĳ ŕřĺňěřŋő ŋă 1.7 ¡Ć ŋĺęě şřőćŋ£ Ťěřňĺ (E_F ). Śőśšő£ŋĺ£ ŋĺęě ĺ ćżÿě źěńĺ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ őąřăğőćăŋż p-śőśšő£ŋĺ£ňĺ şčńěřőďă. Šăłĺň őąřăğőň, ŕőďćĺęŋżě ŋőśĺšěńĺ ğăř£ďă ŋăţőď£šś£ ć şčńěřőďŋżţ ŕńőśłőśš£ţ, łăł ¡šőčő ĺ śńěďőćăńő őęĺďăšĳ. Ć šő ęě ćřěň£, ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă şčńěřőďŋżţ ŕńőśłőśšěľ ć ŚăŚ_6 śĺńĳŋő őšńĺůăěšś£ őš śšřşłšşřż ďćşňěřŋőčő čřăťĺšă [12]. Łăł ćĺďŋő ĺğ ůăśšĺůŋżţ DOS ŋă řĺś.2, sp^2-čĺąřĺďĺğăűĺ£ ć ŚăŚ_6 őšśşšśšćşěš, śőśšő£ŋĺ£ ćąńĺğĺ źěńĺ őąřăğőćăŋż p_x-őřąĺšăńĳ¿ şčńěřőďă, ă p_y- ĺ p_z-śőśšő£ŋĺ£ ĺňě¿š ÿĺřőłş¿ źěńĳ őłőńő 5 ¡Ć. İšă őśőąěŋŋőśšĳ ŋăąń¿ďăńăśĳ ćő ćśěţ ĺśśńěďőćăŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ ŢŚ_6 ĺ ść£ğăŋă ś ŋĺğłőľ śĺňňěšřĺěľ ńőłăńĳŋőčő őłřşęěŋĺ£ ăšőňőć şčńěřőďă. Śţěňăšĺůŋő őřĺěŋšăűĺ£ p_x-őřąĺšăńěľ ŕőłăğăŋă ŋă řĺś.1. Ŋă řĺś.3 ŕőłăğăŋă ğőŋŋă£ śšřşłšş-

Řĺś.2. Ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ć ŚăŚ6: ŕőńŋżľ DOS { łřĺćă£ 1, px-śőśšő£ŋĺ£ ć ŇŠ-śťěřě şčńěřőďă { łřĺćă£ 2, śşňňă ŕńőšŋőśšěľ py- ĺ pz-śőśšő£ŋĺľ ć ŇŠ-śťěřě şčńěřőďă ŕőłăğăŋż łřĺćőľ 3

Řĺś.3. Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŚăŚ6 ďń£ čěłśăčőŋăńĳŋőľ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ. Řăğňěř łřşęłőć ŕřőŕőřűĺőŋăńěŋ ćěśş px-śőśšő£ŋĺľ şčńěřőďă

řă ŚăŚ_6 ďń£ čěłśăčőŋăńĳŋőľ ¡ńěňěŋšăřŋőľ (ŋěŕřĺňĺšĺćŋőľ) £ůěľłĺ. Ćĺďŋő, ůšő ÿěśšĳ ćěšćěľ ćąńĺğĺ źěńĺ őąřăğőćăŋż p_x-őřąĺšăń£ňĺ. Ćżÿě şřőćŋ£ Ťěřňĺ ŕřőĺśţőďĺš ůăśšĺůŋă£ čĺąřĺďĺğăűĺ£ p_x-śőśšő£ŋĺľ ś şğłőľ d-ğőŋőľ łăńĳűĺ£.

İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă YbC_6 őłăğăńăśĳ ć űěńőň śţőďŋőľ ś ŚăŚ_6 (śň. řĺś.4ă) Şğłĺľ ŕĺł ć DOS, őšćěůă¿źĺľ f-śőśšő£ŋĺ£ň, ŋăţőďĺńś£ ŋă 8 ¡Ć ŋĺęě şřőćŋ£ Ťěřňĺ. Źěńĳ ć śŕěłšřě śőśšő£ŋĺľ ŋăţőďĺšś£ ŋĺ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 83 ćżŕ. 11 { 12 2006

İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă śńőĺśšżţ śőěďĺŋěŋĺľ 683

Řĺś.4. Ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ć YbC6 (ă) ĺ LaC6 (b): ŕőńŋżľ DOS { łřĺćă£ 1, px-śőśšő£ŋĺ£ ć ŇŠ-śťěřě şčńěřőďă { łřĺćă£ 2, śşňňă ŕńőšŋőśšěľ py- ĺ pz-śőśšő£ŋĺľ şčńěřőďă ŕőłăğăŋż łřĺćőľ 3, d-śőśšő£ŋĺ£ ĺššěřąĺ£ { łřĺćőľ 4

ęě, ůěň ć ŚăŚ_6, šő ěśšĳ śšěŕěŋĳ ďőŕĺřőćăŋĺ£ şčńěřőďŋżţ ŕńőśłőśšěľ ć YbC_6 ğăňěšŋő ćżÿě. Ć šő ęě ćřěň£, d-ğőŋă ĺššěřąĺ£, śĺńĳŋő čĺąřĺďĺğőćăŋŋă£ ś p_x-ğőŋőľ ŕřőćőďĺňőśšĺ, ŕőŕăďăěš ŋă şřőćěŋĳ Ťěřňĺ. Ĺŋăůě čőćőř£, ¡ńěłšřőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ ć şčńěřőďŋżţ ŕńőśłőśš£ţ YbC_6 ĺśŕżšżćă¿š śĺńĳŋőě řăśśě£ŋĺě ŋă ĺőŋăţ ĺššěřąĺ£. İšĺň ňőęŋő őąž£śŋĺšĳ ąőńěě ŋĺğłőě ğŋăůěŋĺě łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřż ć YbC_6 ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ŚăŚ_6 ŕřĺ ąőńěě ćżśőłőľ łőŋűěŋšřăűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ŕřőćőďĺňőśšĺ ĺ ąőńěě ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ.

Ďń£ ćż£śŋěŋĺ£ ćőğňőęŋőśšĺ ďăńĳŋěľÿěčő ŕőćżÿěŋĺ£ łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřż śćěřţŕřőćőď£źěčő ŕěřěţőďă ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ ŢŚ_6 ŋăňĺ ążńĺ ćżŕőńŋěŋż řăśůěšż ŋěśłőńĳłĺţ čĺŕőšěšĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ. Ŕřěęďě ćśěčő, ňż ğăňěŋĺńĺ ăšőňż Śă ŋă Sr ĺ Ćă, šăłęě ŋăţőď£źĺěś£ ćő ćšőřőľ čřşŕŕě šăąńĺűż Ňěŋďěńěěćă, ŋő ś ąőńěě ćżśőłőľ śšěŕěŋĳ¿ ňěšăńńĺůŋőśšĺ. İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă SrC_6 ĺ ĆăŚ_6 őłăğăńăśĳ ŕřăłšĺůěśłĺ ĺďěŋšĺůŋőľ śšřşłšşřě ŚăŚ_6. Ŕřĺ ğăňěŋě Śă ŋă Sr ĺ Ćă ŋěśłőńĳłő şćěńĺůĺńăśĳ źěńĳ ć DOS ś 0.1 ¡Ć (ŚăŚ_6) ďő 0.15 ¡Ć (SrC_6) ĺ 0.25 ¡Ć (ĆăŚ_6), ůšő ňőęŋő őąž£śŋĺšĳ şňěŋĳÿěŋĺěň śńăąőčő ŕěřěłřżšĺ£ ňěęďş p-őřąĺšăń£ňĺ şčńěřőďă śőśěďŋĺţ śńőěć ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ ňěęŕńőśłőśšŋőčő řăśśšő£ŋĺ£. Ťőřňă DOS ĺ łőŋűěŋšřăűĺ£ ŕőďćĺęŋżţ ŋőśĺšěńěľ ğăř£ďă ć şčńěřőďŋżţ śńő£ţ őśšăńĺśĳ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋěĺğňěŋŋżňĺ. Šăłĺň őąřăğőň, ĺőŋż łăńĳűĺ£ ć ŚăŚ_6 ŋăţőď£šś£ ŕřăłšĺůěśłĺ ć śőśšő£ŋĺĺ Śă^{2+}, ĺ ğăňěŋă łăńĳűĺ£ ŋă ďřşčĺě ăšőňż ćšőřőľ čřşŕŕż ŋě ŕřĺćőďĺš ł ŕőćżÿěŋĺ¿ łőŋűěŋšřăűĺĺ ŕőďćĺęŋżţ ŋőśĺšěńěľ ğăř£ďă. Ŕő¡šőňş ŋě śńěďşěš őęĺďăšĳ ğăňěšŋőčő ŕőćżÿěŋĺ£ łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřż ć SrC_6 ĺ ĆăŚ_6 ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ŚăŚ_6.

Śőčńăśŋő ¡ňŕĺřĺůěśłĺň ŋăąń¿ďěŋĺ£ň, łřĺšĺůěśłă£ šěňŕěřăšşřă śćěřţŕřőćőď£źěčő ŕěřěţőďă ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ ŢŚ_6 şćěńĺůĺćăěšś£ ś ŕőćżÿěŋĺěň łőŋűěŋšřăűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ć şčńěřőďŋżţ śńő£ţ [6]. Ďăńĳŋěľÿěčő şćěńĺůěŋĺ£ łőŋűěŋšřăűĺĺ ňőęŋő ďőąĺšĳś£, ğăňěŋĺć łăńĳűĺľ ňěšăńńőň ĺğ šřěšĳěľ čřşŕŕż šăąńĺűż Ňěŋďěńěěćă. Ć łăůěśšćě ŕřĺňěřă šăłőčő śőěďĺŋěŋĺ£ ňż řăśśňăšřĺćăńĺ LaC_6. Ŕőńŋă£ ĺ ůăśšĺůŋă£ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ďń£ LaC_6 ŕřĺćěďěŋă ŋă řĺś.4b. Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ őłăğżćăěšś£ ğăňěšŋő ćżÿě ć ğőŋě ŕřőćőďĺňőśšĺ, ůěň ć ŚăŚ_6, ůšő ŕřĺćőďĺš ł şćěńĺůěŋĺ¿ ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋőć ć şčńěřőďŋżţ śńő£ţ ŕřĺňěřŋő ŋă 40%. Ć šő ęě ćřěň£ d- ĺ f-śőśšő£ŋĺ£ ńăŋšăŋă ŋăţőď£šś£ ćżÿě şřőćŋ£ Ťěřňĺ ŕřĺňěřŋő ŋă 2 ¡Ć ĺ ŕőůšĺ ŋě şůăśšćş¿š ć őąřăğőćăŋĺĺ ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ, ć őšńĺůĺě őš śőěďĺŋěŋĺ£ YbC_6.

Ŕőďćőď£ ĺšőčĺ, őšňěšĺň, ůšő ŋăňĺ ĺśśńěďőćăŋă ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă śőěďĺŋěŋĺľ ŢŚ_6, ć łőšőřżţ ŋăąń¿ďă¿šś£ řěłőřďŋżě ğŋăůěŋĺ£ łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřż śćěřţŕřőćőď£źěčő ŕěřěţőďă śřěďĺ ĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ čřăťĺšă. İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă şčńěřőďŋżţ śńőěć ć ŢŚ_6 łăůěśšćěŋŋő őšńĺůăěšś£ őš śšřşłšşřż ďćşňěřŋőčő čřăťĺšă. Ćăńěŋšŋă£ ğőŋă ĺ ğőŋă ŕřőćőďĺňőśšĺ, čďě ńěęĺš şřőćěŋĳ Ťěřňĺ, őąřăğőćăŋż p_x-őřąĺšăń£ňĺ şčńěřőďă. Ňż ŋě řăśśňăšřĺćăńĺ łőŋłřěšŋżě ňěţăŋĺğňż śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć ŢŚ_6 ĺ ĺśţőďĺńĺ ĺğ ŕřěďŕőńőęěŋĺ£, ůšő şćěńĺůěŋĺě ŕńőšŋőśšĺ ŕőďćĺęŋżţ ŋőśĺšěńěľ ğăř£ďă ć şčńěřőďŋżţ ŕńőśłőśš£ţ ďőńęŋő ŕřĺćěśšĺ ł ŕőćżÿěŋĺ¿ łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřż. Łőśćěŋŋő őŋő ŕőďšćěřęďăěšś£ ćżśőłőľ łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřőľ ć Li_3Ca_2C_6. Ňż őęĺďăěň ďăńĳŋěľÿěčő ŕőćżÿěŋĺ£ łřĺšĺůěśłőľ šěňŕěřăšşřż ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ ŢŚ_6, čďě X { ňěšăńń šřěšĳěľ čřşŕŕż šăąńĺűż Ňěŋďěńěěćă, ŋăŕřĺňěř, ć LaC_6.

Řăąőšă ůăśšĺůŋő ŕőďďěřęăŋă ŕřőěłšőň ĹŊŠĂŚ # 03-51-4778.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 83 ćżŕ. 11 { 12 2006

684 đ. Ą. Łşďăśőć, Ă. Ś. Łőřÿşŋőć

1. Ć. Ń. Čĺŋğąşřč, ĘİŠŤ 47, 2318 (1964).

2. N. Ć. Hanney, Š. Ŋ. Geballe, Ć. Š. Mattias et al, Phys.

Rev. Lett. 14, 225 (1965).

3. R. A. Wachnik, L. A. Pendys, F. L. Fogel, and P. Lagrange, Solid State Comm. 43, 5 (1982).

4. Ć. Ć. Ăćďěěć, Ő. Ć. Ęăřĺłőć, Ć. Ă. Ŋăńĺňőć ĺ ďř., Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 43, 376 (1986).

5. I. Š. Belash, A. D. Bronnikov, Ő. V. Zharikov, and A. V.

Pal’nichenko, Synth. Met. 36, 283 (1990).

6. N. Emery, Ś. Herold, M. d’Astuto et al., Phys. Rev.

Lett. 95, 87003 (2005).

7. T. E. Weller, M. Ellerby, S. S. Saxena et al., COND- MAT/0503570.

8. N. Emery, C. Herold, J.-F. Mar^ech«e et al., COND- MAT/0512114.

9. P. Blaha, K. Schwarz, P. Sorantin, and S. B. Trickey, Comput. Phys. Commun. 59, 339 (1990).

10. T. Kokalj, J. Mol. Graphics Modelling 17, 176 (1999). 11. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

12. R. Saito, G. Dresselhaus, and M. S. Dresselhaus, Physical Properties of Carbon Nanotubes, Imperial College Press, London, 1998.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 83 ćżŕ. 11 { 12 2006