Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 84, ćżŕ. 3, ś. 141 { 145 cfl 2006 č. 10 ăćčşśšă

Śćěřţřěÿěšłĺ ňěšăńń { ŕőńşŕřőćőďŋĺł (ŕőńşňěšăńń) ŋă čřăťĺšőćőň ńĺśšě ś ćăłăŋśĺ£ňĺ

Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ^{1)}, Ŕ. Ą. Śőřőłĺŋ, Ě. İ. Ąěńőćă, Ľ. Ąř¿ŋĺŋč^{∗2)}, Ă. Ś. Ťěďőřőć^+

Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ŘĂŊ, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

�Institute of Mathematics, Humboldt-University of Berlin, 12489 Germany

+Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ĺň. Ń.Ć. Łĺřěŋśłőčő, 660049 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 2 ĺ¿ŋ£ 2006 č.

Ŕőłăğăŋő, ůšő ŕěřĺőďĺůěśłĺ ąńĺğłő řăśŕőńőęěŋŋżě ŋă ńĺśšě čřăťĺšă ćăłăŋśĺĺ ćżğżćă¿š śşźěśšćěŋŋş¿ ŕěřěśšřőľłş ěčő ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă { ćďőńĳ ćăłăŋśĺőŋŋżţ ńĺŋĺľ őąřăğş¿šś£ ňěšăńńĺůěśłĺě \ćőńŋőćőďż" ś ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ śőśšő£ŋĺľ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ. Ć ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőň ĺň ŋăŕřăćńěŋĺĺ śŕěłšř ĺňěěš ŕőńşňěšăńńĺůěśłĺľ ţăřăłšěř ĺńĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżľ { ś źěńĳ¿, čďě ćăłăŋśĺőŋŋă£ ňĺŋĺğőŋă ćżřőęďăěšś£ ć \ŕřĺňěśŋżě" şřőćŋĺ.

PACS: 61.72.Ji, 68.65.Cd, 71.23.�k, 73.21.Cd, 81.05.Uw

Ĺğćěśšŋő, ůšő ňăšěřĺăń ĺğ şčńěřőďă ňőęěš ążšĳ ďĺ¡ńěłšřĺłőň (ăńňăğ, ťşńńěřĺš Ś_{60}), ŕőńşňěšăńńőň (čřăťĺš), ă ć śńşůăě ŋăŋőšřşą { őąńăďăšĳ śćőľśšćăňĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłă ĺ ŕőńşňěšăńńă ś ŋĺğłőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ śőśšő£ŋĺľ. Ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ŕő£ćĺńĺśĳ ŋőćżě ŕěřśŕěłšĺćż ć şčńěřőďŋőľ ŋăŋőšěţŋőńőčĺĺ, ść£ğăŋŋżě ś ŕőńşůěŋĺěň ĺ ĺśśńěďőćăŋĺ£ňĺ śćőľśšć őšďěńĳŋżţ čřăťĺšőćżţ ńĺśšőć { čřăťěŋőć [1 { 3]. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, čřăťěŋ ĺňěěš ŋěőążůŋżľ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺľ śŕěłšř ś ı ĺ ı^∗ ğőŋăňĺ, čďě ćś£ ŕőćěřţŋőśšĳ Ťěřňĺ ćżřőęďăěšś£ ć šőůłĺ ŋă ŕěřěśěůěŋĺĺ ğőŋŋżţ łőŋşśőć [4]. Ŕő¡šőňş őŋ £ćń£ěšś£ ŕőńşňěšăńńőň ś ćěśĳňă ňăńżň łőńĺůěśšćőň śćőąőďŋżţ ŋőśĺšěńěľ šőłă, ş łőšőřżţ ¡ŋěřčĺ£ ŋě łćăďřăšĺůŋă ŕő ĺňŕşńĳśş, ă ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋă ěňş. Ĺňěŋŋő ¡šă őśőąěŋŋőśšĳ čřăťĺšőćőčő ńĺśšă ĺčřăěš ąőńĳÿş¿ řőńĳ ć ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą, šĺŕ ŕřőćőďĺňőśšĺ łőšőřżţ ğăćĺśĺš őš śőćŕăďěŋĺ£ řăğřěÿěŋŋőčő ćőńŋőćőčő ćěłšőřă ś ďĺřăłőćśłĺňĺ šőůłăňĺ čřăťěŋă. Śőćśěň ŋěďăćŋő ć řăąőšăţ [3 { 7] ŕřőćőďĺńĺśĳ šěőřěšĺůěśłĺě ĺśśńěďőćăŋĺ£ čřăťěŋă ś őďĺŋőůŋżňĺ ćăłăŋśĺ£ňĺ, ĺ ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ć ¡ŋěřčěšĺůěśłőň śŕěłšřě ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ ŕő- £ćń£ěšś£ ćżśőłĺľ ŕĺł, ťőřňĺřş¿źĺľś£ ćăńěŋšŋżňĺ ¡ńěłšřőŋăňĺ, ńőłăńĺğőćăŋŋżňĺ ŋă ďěťěłšě [7]. Ćăłăŋśĺ£ ŕőŋĺęăěš śĺňňěšřĺ¿ čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłĺ ăšőňőć C ĺ śŋĺňăěš ćżřőęďěŋĺě śŕěłšřă ć ďĺřăłőćśłőľ šőůłě. Łřőňě šőčő, ŕőďőąŋă£ śĺšşăűĺ£ ŋăąń¿ďăěšś£ ć čřăťěŋě ś űěŕőůłőľ čřăŋĺůŋżţ ďěťěłšőć [6], ă šăłęě ć ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą, ďőŕĺřőćăŋŋżţ ăğőšőň ŕő ćăłăŋśĺ£ň [8]. Ć řă-

1)e-mail: cherno@sky.chph.ras.ru 2)J. Br-uning.

ąőšě [9] őąśşęďăńăśĳ ćőğňőęŋőśšĳ őąřăğőćăŋĺ£ ŕőďőąŋżţ ďěťěłšőć ŋă čřăťĺšőćőľ ŕőćěřţŋőśšĺ ŕřĺ ąőňąăřďĺřőćłě ĺőŋăňĺ čěńĺ£ ĺ ćőďőřőďă [10]. Ĺśśńěďőćăŋĺě şśšőľůĺćőśšĺ ć řăňłăţ ňěšőďă ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőčő ŕőńőęěŋĺ£ ćăłăŋśĺľ ć čřăťěŋě [11] ŕőłăğăńő, ůšő ŕőďőąŋżě ďěťěłšż ćěśĳňă śšăąĺńĳŋż ĺ ŋăůĺŋă¿š ňĺčřĺřőćăšĳ ĺ őąžěďĺŋ£šĳś£ šőńĳłő ŕřĺ šěňŕěřăšşřě őłőńő 3000 K. Řěăńĳŋő ¡šă šěňŕěřăšşřă ŋĺęě (∼ 1000 K), ŋő šăłęě ğŋăůĺšěńĳŋő ćżÿě łőňŋăšŋőľ.

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŕřěďśłăğżćăěšś£ śşźěśšćěŋŋă£ šřăŋśťőřňăűĺ£ śŕěłšřă čřăťěŋă ŕřĺ ŋăńĺůĺĺ ć ŋěň ŕěřĺőďĺůěśłĺ řăśŕőńőęěŋŋżţ ř£ďőć ćăłăŋśĺľ, ŋăţőď£źĺţś£ ďřşč őš ďřşčă ŋă řăśśšő£ŋĺĺ ∼ 1 ŋň. Ŕřőĺśţőďĺš őąžěďĺŋěŋĺě ńőłăńĺğőćăŋŋżţ ŋă ćăłăŋśĺ£ţ ¡ńěłšřőŋőć, ŕěřěłřżćă¿źĺěś£ ćőńŋőćżě ťşŋłűĺĺ łőšőřżţ ĺ őąřăğş¿š ňĺŋĺğőŋş ś ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ śőśšő£ŋĺľ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ { čřăťěŋőćżľ ŕőńşňěšăńń śšăŋőćĺšś£ \řăğńĺŋőćăŋŋżň" ŋă łćăğĺőďŋőňěřŋżě ňěšăńńĺůěśłĺě ŋăŋőćőńŋőćőďż ś ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ ŋőśĺšěńěľ, ŕěřěňěęă¿źĺěś£ ňěŋěě ŕřőćőď£źĺňĺ ŕőńőśăňĺ.

Ćżůĺśńĺšěńĳŋżľ ňěšőď ĺ ďěšăńĺ řăśůěšă. Őążůŋő őďĺŋőůŋżě ĺńĺ ďćőľŋżě čřăťĺšőćżě śńőĺ ŕőńşůă¿š ŋă ŕőďńőęłăţ [1 { 3]. Ŕő¡šőňş ňż ćżąřăńĺ ňőďěńĺ, ć łőšőřżţ ćěřţŋĺľ śńőľ ś ćăłăŋśĺ£ňĺ ňőńěłşń£řŋő ść£ğăŋ ś ŋĺęŋĺň čřăťĺšőćżň śńőěň. Ďń£ őŕšĺňĺğăűĺĺ śšřşłšşř ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ňěšőď ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ Abel-Terso¸-Brenner (ŕăřăňěšřĺğăűĺ£ I) [12], ţőřőÿő ğăřěłőňěŋďőćăćÿĺľ śěą£ ć řăśůěšě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř [13, 14]. Ćżąőř ňěšőďă ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ążń ŕřőďĺłšőćăŋ ĺğ śőőąřăęěŋĺľ şůěšă śĺń Ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă, ĺčřă¿źĺţ ćăęŋş¿

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 84 ćżŕ. 3 { 4 2006 141

Řĺś.1. Čřăťĺšőćżě ŕńőśłőśšĺ ś ŕěřĺőďĺůěśłĺ řăśŕőńőęěŋŋżňĺ ćăłăŋśĺ£ňĺ. (a) \Ŕřőśšă£" śšřşłšşřă (5, 0)�(�4, 4) ś ¡ńěňěŋšăřŋőľ ŕř£ňőşčőńĳŋőľ £ůěľłőľ (ć řăňłě). (b) Ŕěřćă£ ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă ďń£ ćżąřăŋŋőľ śćěřţřěÿěšłĺ, ă1 ĺ ă2 { ćěłšőřż ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ čřăťěŋă. (ś) Ćĺď \śńőęŋőľ" śšřşłšşřż ś šőľ ęě śăňőľ ŕř£ňőşčőńĳŋőľ £ůěľłőľ, śőďěřęăźěľ ěźě őďŋş ćăłăŋśĺ¿ ŋă ňěśšě (�5/3, 10/3)

řőńĳ ćő ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ňěęďş śőśěďŋĺňĺ čřăťěŋőćżňĺ ńĺśšăňĺ, łőšőřőě ŋě ňőęěš ążšĳ şůšěŋő ć DFT- LDA ňěšőďě (ŋă őśŋőćě šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ { ć řăňłăţ ńőłăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ăŕŕřőłśĺňăűĺĺ), őążůŋő ĺśŕőńĳğşěňőň ďń£ ćżůĺśńěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋżţ ţăřăłšěřĺśšĺł şčńěřőďŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř. Ŕőšěŋűĺăń ňőńěłşń£řŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ążń ćżąřăŋ ć śšăŋďăřšŋőľ ťőřňě 6{12 [14].

Łőňŕĳ¿šěřŋżľ řăśůěš ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ĺ ŕńőšŋőśšěľ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ążń ŕřőćěďěŋ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕřőčřăňňż OpenMX v.2.3. [15] ć řăňłăţ ťşŋłűĺőŋăńă ńőłăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ [16 { 18].

Ć łăůěśšćě ąăğĺśă ążńă ĺśŕőńĳğőćăŋă ńĺŋěľŋă£ łőňąĺŋăűĺ£ ńőłăńĺğőćăŋŋżţ ŕśěćďőăšőňŋżţ őřąĺšăńěľ [19, 20]. Ć łăůěśšćě ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńă ďń£ şčńěřőďă ążń ćżąřăŋ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăń, śčěŋěřĺřőćăŋŋżľ ŕő śţěňě Troullier-Martins [21] ś ůăśšĺůŋőľ łőřřěłšĺřőćłőľ £ďřă [22]. Ć łăůěśšćě ćăńěŋšŋżţ őřąĺšăńěľ ążń ćżąřăŋ ŋăąőř s2p2d1, ŕőńşůěŋŋżľ ŕřĺ őŕšĺňĺğăűĺĺ ąăğĺśŋőčő ŋăąőřă s3p3d2 ďń£ ąěğďěťěłšŋőčő čřăťěŋőćőčő ńĺśšă. Řăďĺşś őąřěğăŋĺ£ ďń£ őřąĺšăńěľ ążń ćżąřăŋ ć řăğňěřě 4.5 ă.ě. Ŕřĺ ůĺśńěŋŋőň ĺŋšěčřĺřőćăŋĺĺ şřăćŋěŋĺ£ Ŕşăśśőŋă ążńă ćżąřăŋă ¡ŋěřčĺ£ őąřěğăŋĺ£ ć řăğňěřě 150 Ry.

Ďń£ ŕőńşůěŋĺ£ ğőŋŋőľ łăřšĺŋż ążńő ĺśŕőńĳğőćăŋő 50 k-šőůěł ć łăęďőň ĺğ ćżśőłőśĺňňěšřĺůŋżţ ŋăŕřăćńěŋĺľ. Ďń£ řăśůěšă ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ŋăąőř k-šőůěł 16 × 32 × 1.

Řěğşńĳšăšż ĺ őąśşęďěŋĺě. Ążńő ŕřőćěďěŋő ĺśśńěďőćăŋĺě śšřşłšşř ś řăğńĺůŋżň řăśŕőńőęěŋĺěň ďěťěłšőć ŋă čřăťĺšőćőň ńĺśšě. Ďń£ łńăśśĺťĺłăűĺĺ śćěřţřěÿěšőł ś ŕřőśšőľ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłőľ, śőďěřęăźěľ šőńĳłő őďŋş ćăłăŋśĺ¿, ążń ćżąřăŋ ŋăąőř ĺğ ůěšżřěţ ĺŋďěłśőć (n; l)−(m; k), őąőğŋăůă¿źĺţ ćěłšőřż ďăŋŋőľ śćěřţřěÿěšłĺ ůěřěğ ěďĺŋĺůŋżě ćěłšőřż čřăťĺšőćőľ řěÿěšłĺ ă_1 ĺ ă_2 ś űěŋšřőň (0; 0) ŋă ňěśšě űěŋšřăńĳŋőľ ćăłăŋśĺĺ (ăŋăńőč łńăśśĺťĺłăűĺĺ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą [4]). Őďŋăłő ďń£ łńăśśĺťĺłăűĺĺ cńőęŋżţ śšřşłšşř, £ůěľłă łőšőřżţ śőďěřęĺš ďřşčĺě ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżě ćăłăŋśĺĺ, őąőğŋăůěŋĺ£ ňěśšă řăśŕőńőęěŋĺ£ ŕőśńěďŋĺţ ňőčşš śőďěřęăšĳ ĺŋďěłśż n^′, l^′, m^′, k^′ ŋăř£ďş ś űěńżňĺ ůĺśńăňĺ ĺ ďřőąŋżě, łřăšŋżě 1/3. Ŕřĺůěň \ŕřőśšżě" śšřşłšşřż ŋě őąńăďă¿š űěŋšřőň ĺŋćěřśĺĺ (ŋăŕřĺňěř, ďń£ šăłĺţ ŕř£- ňőşčőńĳŋżţ śćěřţřěÿěšőł ŋěš ĺŋćěřśĺĺ ŕő őśĺ y { řĺś.1ă, ůšő ŕřĺ řăśŕřőśšřăŋěŋĺĺ ťőŋőŋőć ć ¡šőň ŋăŕřăćńěŋĺĺ ŕřĺćěďěš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ŕőń£řĺğăűĺĺ { ăŋăńőč 3D-ŕĳěğő¡ťťěłšă). \Śńőęŋżě" śšřşłšşřż ňőčşš őąńăďăšĳ űěŋšřőň ĺŋćěřśĺĺ ć śńşůăě ŕř£ňőşčőńĳŋżţ śćěřţřěÿěšőł, ŕřĺňěř łőšőřőľ ŕőłăğăŋ ŋă řĺś.1ś.

Łřăľŋě ćăęŋżň £ćń£ěšś£ šő, ůšő, łăł ĺ ć śńşůăě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą, ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ łőŋťĺčşřăűĺĺ ćăłăŋśĺľ ňěŋ£ěšś£ ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă čřăťĺšőćőčő ńĺśšă. Šăł őšŋőśĺšěńĳŋő ąńĺğłő řăśŕőńőęěŋŋżě ďěťěłšż ňőčşš śťőřňĺřőćăšĳ ďőŕőńŋĺšěńĳŋş¿ ğőŋş ćąńĺğĺ ¡ŋěřčĺĺ Ťěřňĺ, łăł ĺ ć śńşůăě őšďěńĳŋőčő ťřăčňěŋšă čřăťĺšőćőčő ńĺśšă ś ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżňĺ ŋă łőŋűăţ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă [23].

Ÿĺřĺŋă ĺ ćĺď řăśśňăšřĺćăěňőľ ğőŋż űěńĺłőň ğăćĺś£š őš ćğăĺňŋőčő řăśŕőńőęěŋĺ£ ďěťěłšőć. Ěśšěśšćěŋŋő šăłęě őęĺďăšĳ ŕő£ćńěŋĺ£ őśőąěŋŋőśšěľ Ćăŋ-Ţőćă ĺğ-ğă ŋăńĺůĺ£ śćěřţřěÿěšłĺ { ăŋăńőčă řăğćěřŋşšżţ ŋăŋőšřşąŋżţ ŕőńőś [4]. Ŕő¡šőňş, łăł ĺ ć ŋăŋőšřşąăţ, łăęďőľ ćăłăŋśĺőŋŋőľ śšřşłšşřě ąşďěš śőőšćěšśšćőćăšĳ śćőľ ŋăąőř ŕĺłőć ć ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ (DOS) { śćőľ \őšŕěůăšőł ŕăńĳűěć". Ŕőśńěďŋĺľ ąşďěš ŕřő£ćń£šĳś£ ćő ćśěţ őŕšĺłő-śŕěłšřőśłőŕĺůěśłĺţ ¡łśŕěřĺňěŋšăţ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 84 ćżŕ. 3 { 4 2006

Řĺś.2. Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă (ă) ĺ ŕńőšŋőśšĳ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ (b) ďń£ śšřşłšşřż (5, 0)�(�4, 4) { śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£, ďń£ ąěğďěťěłšŋőčő čřăťĺšőćőčő ńĺśšă { ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£. İŋěřčĺ£ Ťěřňĺ ćğ£šă ğă ŋőńĳ. Ŋă řĺś.1ă ŕřĺćěďěŋ ćĺď śšřşłšşřż. (ś) Őřąĺšăńĺ HOMO-şřőćŋ£ ć k-šőůłě (0, 0.5) ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă (ćěńĺůĺŋă őąřěğăŋĺ£ 0.01) { šěňŋżě ĺ śćěšńżě ťĺčşřż śőőšćěšśšćş¿š řăğŋżň ğŋăłăň ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺĺ

Řĺś.3. Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă (ă) ĺ ŕńőšŋőśšĳ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ (b) ďń£ śšřşłšşřż (3, 0)�(�3, 3) { śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£, ďń£ ąěğďěťěłšŋőčő čřăťĺšőćőčő ńĺśšă { ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£. Ŋă ćśšăćłě ŕřĺćěďěŋ ćĺď śšřşłšşřż. İŋěřčĺ£ Ťěřňĺ ćğ£šă ğă ŋőńĳ. (ś) Őřąĺšăńĺ HOMO-şřőćŋ£ ć k-šőůłě (0.5, 0) ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă (ćěńĺůĺŋă őąřěğăŋĺ£ 0.01) { šěňŋżě ĺ śćěšńżě ťĺčşřż śőőšćěšśšćş¿š řăğŋżň ğŋăłăň ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺĺ

(Řăňăŋ-śŕěłšřăţ, ń¿ňĺŋěśűěŋűĺĺ, ťń¿őřěśűěŋűĺĺ, řěğőŋăŋśŋżţ őŕšĺůěśłĺţ ¡ťťěłšăţ), łăł ĺ ŕřĺ ĺśśńěďőćăŋĺ£ţ őďŋőśńőľŋżţ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą [4].

Ňż řăśśňőšřěńĺ ďń£ ŕřőśšőšż śšřşłšşřż ĺğ ŕř£- ňőşčőńĳŋżţ ř£ďőć ćăłăŋśĺľ, čďě ŕăřż (n; l) ĺ (m; k) ąşďşš őŕřěďěń£šĳ ŕěřĺőďż ćăłăŋśĺľ ć ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ x ĺ y, śőőšćěšśšćěŋŋő, ĺ ďń£ łőšőřżţ ğőŋă Ąřĺńń¿- ¡ŋă šăłęě ąşďěš ŕř£ňőşčőńĳŋőľ (śň. őąőğŋăůěŋĺ£ ŋă řĺś.1). Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś.1, ć ďěťěłšŋőľ čřăťĺšőćőľ śšřşłšşřě ś ĺŋďěłśăňĺ (5; 0)−(−4; 4) ćăłăŋśĺĺ ŋăĺąőńěě ąńĺğłĺ ďřşč ł ďřşčş ćďőńĳ ŋăŕřăćńěŋĺ£ x. Ŕő¡šőňş ć ěě ğőŋŋőľ śšřşłšşřě (řĺś.2a) ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ K−M őąřăğşěšś£ ňĺŋĺğőŋă ŕřőćőďĺňőśšĺ ÿĺřĺŋőľ ‹E_c = 0:29 ¡Ć ĺ ś ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ćąńĺğĺ ¡ŋěřčĺĺ E = 0, śőőšćěšśšćş¿źěľ şřőćŋ¿ Ťěřňĺ E_F (śř. řĺś.2b). Őŋă őłăğżćăěšś£ őšďěńěŋă őš ŕěřćőľ ŋěğăŕőńŋěŋŋőľ ğőŋż źěńĳ¿ ´_v = 0:23 ¡Ć ĺ őš ąńĺęăľÿěľ ğăŕőńŋěŋŋőľ ğőŋż źěńĳ¿ ´_ś = 0:23 ¡Ć (ďń£ śšřşłšşřż, ŕőłăğăŋŋőľ ŋă řĺś.1ś, ŕőńşůěŋ ŕőďőąŋżľ řěğşńĳšăš).

Ŋă řĺś.2c ŕřěďśšăćńěŋă ŕőćěřţŋőśšĳ őřąĺšăńěľ ć šőůłě k (0; 0:5), ţăřăłšěřĺğş¿źĺţ ¡ńěłšřőŋŋş¿ ŕńőšŋőśšĳ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ, śőćŕăďă¿źěň ć ¡šőľ kšőůłě śő ğŋăůěŋĺěň şřőćŋ£ HOMO (high occupation molecular orbital). Ćĺďŋő, ůšő ¡ńěłšřőŋŋă£ ŕńőšŋőśšĳ ŕřĺ E = E_F śőśřěďőšőůěŋă ŋă \ńĺŋĺĺ" ćăłăŋśĺľ (c ÿĺřĺŋőľ 1 ŋň = 6·d_{C−C} ŕřĺ ŕěřĺőďě D_y = 12·d_{C−C} ≈ ≈ 2 ŋň, d_{C−C} ≈ 0:145 ŋň { řăśśšő£ŋĺě ňěęďş śőśěďŋĺňĺ ăšőňăňĺ C), ă ŕőńőśż ňěęďş \ńĺŋĺ£ňĺ" őąěďŋěŋż ŋőśĺšěń£ňĺ šőłă. İšő ŕőďšćěřęďăěšś£ łăřšĺŋőľ śŕěłšřă ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ `−K, čďě ŕřőĺśţőďĺš řăśšăńłĺćăŋĺě śŕěłšřă ąěğďěťěłšŋőčő čřăťěŋă ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ Ťěřňĺ, ĺ, šăłĺň őąřăğőň, ć ¡šőň ŋăŕřăćńěŋĺĺ őąřăğşěšś£ ńőłăńĳŋă£ ğăŕřěźěŋŋă£ ğőŋă ÿĺřĺŋőľ 1.9 ¡Ć, őśőąěŋŋőśšĺ Ćăŋ-Ţőćă łőšőřőľ ŕřő£ćń£¿šś£ ć śőőšćěšśšćş¿źĺţ ąőńĳÿĺţ ŕĺłăţ ŋă DOS(E) ğăćĺśĺňőśšĺ. Ć ¡šőľ źěńĺ řăśŕőńăčă¿šś£ \ŕřĺňěśŋżě" şřőćŋĺ, śőőšćěšśšćş¿źĺě ńőłăńĺğĺřőćăŋŋżň ŋă \ńĺŋĺ- £ţ" ¡ńěłšřőŋăň, łăł ¡šő ŕřőĺśţőďĺš ŕřĺ ńőłăńĺğăűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ć śćěřţřěÿěšłě ś łćăŋšőćżňĺ £ňăňĺ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 84 ćżŕ. 3 { 4 2006

[24]. Šăłĺň őąřăğőň, ďăŋŋş¿ śšřşłšşřş ňőęŋő ţăřăłšěřĺğőćăšĳ łăł ďćşňěřŋş¿ śćěřţřěÿěšłş ĺğ ŕěřěňěęă¿źĺţś£ ňěšăńńĺůěśłĺţ \ńĺŋĺľ" ĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżţ ŋăŋőŕőńőś.

Ąńĺğłő řăśŕőńőęěŋŋżě ćăłăŋśĺĺ, łăł, ŋăŕřĺňěř, ć śšřşłšşřě (3; 0)−(−3; 3) ŋă řĺś.3, ŕřĺćőď£š ł ćğăĺňőďěľśšćĺ¿ ńőłăńĺğőćăŋŋżţ ŋă ŋĺţ ¡ńěłšřőŋőć ŕő őąőĺň ŋăŕřăćńěŋĺ£ň. Ć śŕěłšřě (řĺś.3ă) \ňěšăńńĺůěśłă£" ňĺŋĺğőŋă ćőğŋĺłăěš ĺ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ `−K (ąőńěě şğłă£ 0.1 ¡Ć) ĺ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ K−M (ąőńěě ÿĺřőłă£ 0.2 ¡Ć), ŋěśňőšř£ ŋă šő, ůšő śŋĺňăěšś£ ćżřőęďěŋĺě ć šőůłăţ ŕěřěśěůěŋĺ£ ı ĺ ı^∗ ğőŋ `, K, M. Ůăśšĺůŋă£ ńőłăńĺğăűĺ£ őřąĺšăńěľ śőţřăŋ£ěšś£ ŕő xŋăŕřăćńěŋĺ¿ ŋăĺąőńěě őšďăńěŋŋżţ ďřşč őš ďřşčă ćăłăŋśĺľ, ůšő ŕřő£ćń£ěšś£ ć ŕő£ćńěŋĺĺ ďćşţ şřőćŋěľ ć őąńăśšĺ `−K. Őŋĺ śăňĺ ĺ ĺţ ŕřőďőńęěŋĺě ć őąńăśšĳ K−M ďă¿š ćłńăď ć śĺńĳŋżě ŕĺłĺ Ćăŋ-Ţőćă ć DOS ŕřĺ ¡ŋěřčĺ£ţ 0.69 ĺ −1:18 ¡Ć { řĺś.3b. Ğăćĺśĺňőśšĳ DOS(E) ŕőłăğżćăěš, ůšő, ŋěśňőšř£ ŋă ŕĺłőćżľ ěě ţăřăłšěř, ć śŕěłšřě ŋě ćőğŋĺłăěš ğăŕřěźěŋŋżţ ğőŋ, ĺ ć śřěďŋěň őŋă ŕőćšőř£ěš ğăćĺśĺňőśšĳ ďń£ ąěğďěťěłšŋőčő čřăťĺšőćőčő ńĺśšă. Ĺğ řĺś.3ś ćĺďŋő, ůšő ĺ ć ¡šőň śńşůăě ¡ńěłšřőŋŋă£ ŕńőšŋőśšĳ ŕřĺ E = E_F śőśřěďőšőůěŋă ŋă ćăłăŋśĺőŋŋżţ \ńĺŋĺ£ţ" ÿĺřĺŋőľ ≈ 1 ŋň, ă ňěśšă ňěęďş \ńĺŋĺ£ňĺ" őąěďŋěŋż.

Ŋă őśŋőćě řĺś.2 ĺ 3 ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď, ůšő ŕőćěďěŋĺě ğőŋ ć śŕěłšřăţ (n; l)−(m; k) ćăłăŋśĺőŋŋżţ śšřşłšşř ŕőďůĺŋ£ěšś£ ŕřőśšőňş ğăłőŋş: ěśńĺ řăğŋőśšĳ ĺŋďěłśőć |n − l| (|m − k|) ŋě łřăšŋă šřěň, ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ `−Ł (M−Ł) ąşďěš ŕő£ćń£šĳś£ ğăŕřěźěŋŋă£ ğőŋă (ŕőďőąŋő śńşůă¿ (n; m)-şčńěřőďŋőľ ŋăŋőšřşąż, ďń£ łőšőřőľ, ěśńĺ řăğŋőśšĳ ěě ĺŋďěłśőć łřăšŋă šřěň, ŋăŋőšřşąă ŕřő£ćń£ěš ňěšăńńĺůěśłĺě śćőľśšćă, ă ć ń¿ąőň ďřşčőň śńşůăě { ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżě [4]).

Ěśšěśšćěŋŋő őęĺďăšĳ, ůšő ŕřő£ćńěŋĺě ćżśőłőľ ňěšăńńĺůŋőśšĺ ďőńęŋő ŋăąń¿ďăšĳś£ ĺ ŋă őšďěńĳŋőľ ćăłăŋśĺőŋŋőľ \ńĺŋĺĺ", łőšőřş¿ ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł ňěšăńńĺůěśłĺľ ŋăŋőćőńŋőćőď ŋă ŕőńşňěšăńńĺůěśłőľ čřăťěŋőćőľ ŕńőśłőśšĺ. Ć ść£ğĺ ś ¡šĺň ćśšăěš ćőŕřőś: łăł őŋ ąşďěš ŕřő£ćń£šĳś£ ć śćőĺţ ťĺğĺůěśłĺţ śćőľśšćăţ? Ćżśőłă£ ŕřőćőďĺňőśšĳ \ńĺŋĺľ" ĺ DOS ŕĺłĺ ďőńęŋż ążšĳ ğăňěůěŋż ć ĺğňěřěŋĺ£ţ śłăŋĺřş¿źěľ šşŋŋěńĳŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ ĺ śŕěłšřőśłőŕĺĺ (śřăćŋĺň, ŋăŕřĺňěř, [24, 25]). İšőš ęě ŋăŋőćőńŋőćőď ňőęěš śńşęĺšĳ śŕĺŋőćżň ćőńŋőćőďőň, ŕőśłőńĳłş ŋă ćăłăŋśĺĺ őśšăěšś£ ŋěśŕăřěŋŋżľ śŕĺŋ, ĺ ćăłăŋśĺĺ ňőčşš ŕřĺćőďĺšĳ ł ťőřňĺřőćăŋĺ¿ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ŋă ďőśšăšőůŋő ąőńĳÿőľ ŕńőźăďĺ [5, 6, 9]. Ŕřĺňěř šőňş: ćğăĺňőďěľśšćĺě šăłĺţ śŕĺŋőć ŋă ćăłăŋśĺ£ţ, ďăęě ŋă ďőśšăšőůŋő ąőńĳÿĺţ řăśśšő£- ŋĺ£ţ ∼ 1 ŋň, ňőęěš őąž£śŋĺšĳ ňăčŋěšĺğň ć ůĺśšő şčńěřőďŋżţ śĺśšěňăţ, ŋăŕřĺňěř, ć ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ ťşńńěřĺšăţ [26].

Ŕő ćśěľ ćěřő£šŋőśšĺ, ňăčŋěšĺğň ňőęŋő ąşďěš \ŕőďăćĺšĳ" ďőŕĺřőćăŋĺěň ăğőšőň ŕő ćăłăŋśĺ£ň, łăł ¡šő řăśśňăšřĺćăńőśĳ ďń£ ŋăŋőšřşą [8], ŋě ĺğňěŋ££ śşźěśšćěŋŋő ňěšăńńĺůŋőśšĳ ćăłăŋśĺőŋŋżţ ŋăŋőćőńŋőćőďőć. Šőčďă ďń£ ŕőśńěďŋĺţ ćőğňőęěŋ ąşďěš ťăğőćżľ ŕěřěţőď ć śćěřţŕřőćőď£źěě śőśšő£ŋĺě ŕřĺ ŋĺğłĺţ šěňŕěřăšşřăţ, ĺ ŋă čřăťěŋě ňőęŋő ąşďěš ŕőńşůĺšĳ śćěřţřěÿěšłş ĺğ śćěřţŕřőćőď£źĺţ ŋăŋőŕőńőś. Ĺğňěŋěŋĺě śŕěłšřă ťőŋőŋőć, ć łőšőřőň ďőńęŋż ŕřő£ćń£šĳś£ ćőńŋőćőďŋżě śćőľśšćă śšřşłšşřż, ćěřő- £šŋěě ćśěčő šăłęě őłăęěš őŕřěďěńěŋŋőě ćńĺ£ŋĺě ŋă šěřňő- ĺ ¡ńěłšřőŋ-ťőŋőŋŋżě ¡ťťěłšż ć ćăłăŋśĺőŋŋőľ śćěřţřěÿěšłě ŋă čřăťěŋě. Šăłĺě śĺšşăűĺĺ ąşďşš řăśśňőšřěŋż ăćšőřăňĺ ć ąşďşźěň.

Šăłĺň őąřăğőň, ć řăąőšě ŕőłăğăŋő, ůšő ŕřĺ śőğďăŋĺĺ śšřşłšşřż ŕěřĺőďĺůěśłĺ ąńĺğłő řăśŕőńőęěŋŋżţ őďŋőăšőňŋżţ ćăłăŋśĺľ ŋă čřăťĺšőćőň ńĺśšě ćőğŋĺłăěš ¡ťťěłš śăňőďőŕĺřőćăŋĺ£ ąěğćăłăŋśĺőŋŋőčő čřăťěŋă { ŕěřěřăśŕřěďěńěŋĺě ğăř£ďă ňěęďş ďěťěłšăňĺ ĺ ăšőňăňĺ řěÿěšłĺ, ŕřĺ łőšőřőň łćăğĺőďŋőňěřŋżě \ńĺŋĺĺ" ćăłăŋśĺľ śšăŋőć£šś£ ňěšăńńĺůěśłĺňĺ ś ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ ŋőśĺšěńěľ.

Ŕőďőąŋżě ćăłăŋśĺőŋŋżě śćěřţřěÿěšłĺ ĺ ŋăŋőćőńŋőćőďż ŋă čřăťěŋě ňőęŋő ąşďěš śőğďăćăšĳ, ŋăŕřĺňěř, ŕřĺňěŋ££ \ŕőšőůěůŋőě" ćżąĺćăŋĺě ăšőňőć şčńěřőďă, ĺśŕőńĳğş£ őśšřĺě śłăŋĺřş¿źěčő šşŋěńĳŋőčő ňĺłřőśłőŕă ć łăůěśšćě ŋăŋőĺśšőůŋĺłă ¡ńěłšřőŋŋőčő ńşůă ŕřĺ ŕřĺńőęěŋĺĺ ĺňŕşńĳśőć ćżśőłőčő ŋăŕř£ęěŋĺ£ (łśšăšĺ śłăğăšĳ, ć ěčő řőńĺ ňőęěš ćżśšşŕăšĳ őśšřĺě ĺğ şčńěřőďŋőľ ŋăŋőšřşąż [4]). Ŋăÿĺ ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕőłăğżćă¿š ŕěřśŕěłšĺćş ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ďěťěłšŋżţ \ńĺŋěľůăšżţ" ňěšăńńĺůěśłĺţ śšřşłšşř ŋă őśŋőćě čřăťěŋă ć ŋőćżţ ŋăŋőşśšřőľśšćăţ ¡ńěłšřőŋĺłĺ ĺ śŕĺŋšřőŋĺłĺ.

Ăćšőřż ćżřăęă¿š ąńăčőďăřŋőśšĳ Ňěęćěďőňśšćěŋŋőňş śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőňş űěŋšřş ŘĂŊ ğă ŕřěďőśšăćńěŋĺě ćőğňőęŋőśšĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ łńăśšěřŋőčő łőňŕĳ¿šěřă, ŋă łőšőřőň ążńĺ ŕřőĺğćěďěŋż łćăŋšőćő-ţĺňĺůěśłĺě řăśůěšż. Ćĺğşăńĺğăűĺ£ ňőńěłşń£řŋżţ őřąĺšăńěľ ążńă śďěńăŋă ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕřőčřăňňż Molekel 4.0 [27]. Ćĺğşăńĺğăűĺ£ čěőňěšřĺĺ ążńă ŕřőćěďěŋă ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőčřăňňż ChemCraft [28]. Řăąőšă ŕőďďěřęăŋă čřăŋšăňĺ Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ # 05-02-17443 ĺ DFG/RAS (# 436 RUS 113/785).

1. K. S. Novoselov, A. K. Geim, S. V. Morozov et al., Science 306, 666 (2004).

2. K. S. Novoselov, D. Jiang, F. Schedin et al., Proc. Nat.

Acad. Sci. USA 102, 10451 (2005).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 84 ćżŕ. 3 { 4 2006

Śćěřţřěÿěšłĺ ňěšăńń { ŕőńşŕřőćőďŋĺł (ŕőńşňěšăńń) ŋă čřăťĺšőćőň : : : 145

3. K. S. Novoselov, A. K. Geim, S. V. Morozov et al., Nature 438, 198 (2006).

4. Carbon Nanotubes: Synthesis, Structure, Properties, and Applications, Eds. M. S. Dresselhaus, G. Dresselhaus, Ph. Avouris, Topics in Applied Physics, 80, Springer, Berlin, 2001.

5. A. A. El-Barbary, R. H. Telling, C. P. Ewels et al., Phys.

Rev. B 68, 144107 (2003).

6. M. A. H. Vozmediano, M. P. L«opez-Sancho, T. Stauber, and F. Guinea, Phys. Rev. B 72, 155121 (2005).

7. V. M. Pereira, F. Guinea, J. M. B. Lopes dos Santos et al., Phys. Rev. Lett. 96, 036801 (2006).

8. M. Terrones, P. M. Ajayan, F. Banhart et al., Appl.

Phys. A 74, 355 (2002).

9. P. O. Lehtinen, A. S. Foster, Y. Ma et al., Phys. Rev.

Lett. 93, 187202 (2004).

10. K. H. Han, D. Spemann, P. Esquinazi et al., Adv. Mater.

15, 1719 (2003).

11. G.-D. Lee, C. Z. Wang, E. Yoon et al., Phys. Rev. Lett.

95, 205501 (2005).

12. D. W. Brenner, Phys. Rev. B 42, 9458 (1990). 13. A. Garg and S. B. Sinnott, Phys. Rev. B 60, 786 (1999). 14. S. B. Sinnott, O. A. Shenderova, C. T. White, and D. W. Brenner, Carbon 36, 1 (1998).

15. http://sta¸.aist.go.jp/t-ozaki/ 16. W. Kohn and L. J. Sham, Phys. Rev. 140, 1133 (1965). 17. P. Hohenberg and W. Kohn, Phys. Rev. 136, 864 (1964). 18. D. M. Ceperley and B. J. Alder, Phys. Rev. Lett. 45, 566 (1980).

19. T. Ozaki, Phys. Rev. B 67, 155108 (2003). 20. T. Ozaki and H. Kino, Phys. Rev. B 69, 195113 (2004) 21. N. Troullier and J. L. Martins, Phys. Rev. B 43, 1993 (1991).

22. S. G. Louie, S. Froyen, and M. L. Cohen, Phys. Rev. B 26, 1738 (1982).

23. K. Kusakabe and M. Maruyama, Phys. Rev. B 67, 092406 (2003).

24. Ň. Ţěřňăŋ, Ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżě śćěřţřěÿěšłĺ, Ň.:

Ňĺř, 1990.

25. T. Matsui, H. Kambara, Y. Niimi et al., Phys. Rev. Lett.

94, 226403 (2005).

26. N. Andriotis, M. Menon, R. M. Sheetz, and L. A. Chernozatonskii, Phys. Rev. Lett. 90, 026801 (2003).

27. MOLEKEL 4.0, P. Fl-ukiger, H. P. L-uthi, S. Portmann, and J. Weber, Swiss Center for Scienti˛c Computing, Manno (Switzerland), 2000.

28. http://www.chemcraftprog.com

2 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 84 ćżŕ. 3 { 4 2006