Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 85, ćżŕ. 1, ś. 84 { 89 cfl 2007 č. 10 £ŋćăř£

Śćěřţřěÿěšłĺ, śőśšő£źĺě ĺğ \ńĺŋĺľ" ăďśőřąĺřőćăŋŋżţ ŕăř ăšőňőć ćőďőřőďă ŋă čřăťěŋě

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

Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ŘĂŊ, 119334 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

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

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

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 30 ŋő£ąř£ 2006 č.

Ŕřěďśšăćńěŋő šěőřěšĺůěśłőě őŕĺśăŋĺě śšřşłšşř ĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć ŋőćżţ śćěřţřěÿěšőł, őąřăğőćăŋŋżţ ŋă čřăťěŋě ăďśőřąĺřőćăŋŋżňĺ ňőńěłşńăňĺ ćőďőřőďă. Ŕőłăğăŋő, ůšő śćěřţřěÿěšłĺ šĺŕă \ğĺčğăč" (n, 0) ś ćżśšřőěŋŋżňĺ ćďőńĳ ńĺŋĺĺ łőćăńěŋšŋő-ść£ğăŋŋżňĺ ŕăřăňĺ ăšőňőć H őąńăďă¿š ğőŋŋőľ śšřşłšşřőľ, śţőęěľ śő śŕěłšřăňĺ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą (n, 0), šőčďă łăł śćěřţřěÿěšłĺ šĺŕă (n, n) ś \ńěśšŋĺűěľ" ĺğ ăďśőřąĺřőćăŋŋżţ ŕăř H £ćń£¿šś£ śşźěśšćěŋŋő ňěšăńńĺůěśłĺňĺ ś ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ, ůěň őšńĺůă¿šś£ ŕő śŕěłšřş őš śőőšćěšśšćş¿źĺţ (n, n)-ŋăŋőšřşą. Őśőąěŋŋőśšĺ ć śŕěłšřăţ ŕřĺŋĺňă¿š ćĺď Ćăŋ Ţőćă, ţăřăłšěřŋżľ ďń£ łăęďőľ őšďěńĳŋőľ śćěřţřěÿěšłĺ. Őąśşęďăěšś£ ćőğňőęŋőśšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ šăłĺţ ŕńăŋăřŋżţ śšřşłšşř ŋăŋőřăğňěřŋőľ šőńźĺŋż.

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

Őďŋőăšőňŋőľ šőńźĺŋż čřăťĺšőćżľ ńĺśš ś čěłśăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřőľ, ŋăğżćăěňżľ čřăťěŋőň, ŕřĺćńěłăěš ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ ŕřĺśšăńĳŋőě ćŋĺňăŋĺě ĺśśńěďőćăšěńěľ, ŕőśłőńĳłş ŋăľďěŋż śŕőśőąż ěčő ŕőńşůěŋĺ£ ŋă řăğŋżţ ŕőďńőęłăţ [1 { 4]. Őŋ ćżďěń£ěšś£ śćőĺňĺ ŋěőążůŋżňĺ ¡ńěłšřőŋŋżňĺ śćőľśšćăňĺ, šăł łăł ć ¡ŋěřčěšĺůěśłőň śŕěłšřě ĺňěěš šăł ŋăğżćăěňżě šőůłĺ Ďĺřăłă { K-šőůłĺ śőěďĺŋěŋĺ£ ğőŋŋżţ łőŋşśőć, ć łőšőřżě ćżřőęďăěšś£ ŕőćěřţŋőśšĳ Ťěřňĺ [5]. Şčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąż, ŕřěďśšăćń£¿źĺě ŕő śşźěśšćş śćěřŋşšş¿ ŕőńőśş čřăťěŋă, ĺňě¿š śŕěłšřż ńĺąő ŕőńşňěšăńńĺůěśłĺě, łăł ć čřăťěŋě, łőčďă řăğřěÿěŋŋőě ğŋăůěŋĺě ćőńŋőćőčő ćěłšőřă ŕőńőśż ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ ěě śćěřšłĺ ŕěřěśěłăěš šőůłş K, ńĺąő ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżě { ć ŕřőšĺćőŕőńőęŋőň śńşůăě. Ŋěďăćŋő ążńő ŕőłăğăŋő [6], ůšő ńĺŋĺĺ ĺğ ćăłăŋśĺľ ŋă čřăťěŋě śĺńĳŋő ĺğňěŋ£¿š ěčő śŕěłšř { ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš řăśŕőńőęěŋĺ£ ¡šĺţ ńĺŋĺľ čřăťěŋőćżě ŕőńőśż ňěęďş ŋĺňĺ ňőęŋő śůĺšăšĳ ŕőńşŕřőćőď£źĺňĺ ĺńĺ ŕőńşňěšăńńĺůěśłĺňĺ ŕřĺ řăśŕřőśšřăŋěŋĺĺ ŋőśĺšěńěľ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőň ńĺŋĺ£ň, ă śăňĺ ńĺŋĺĺ £ćń£¿šś£ ňěšăńńĺůěśłĺňĺ ŋăŋőćőńŋőćőďăňĺ.

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ňż ŕřőďőńęăěň řăśśňăšřĺćăšĳ ćőğňőęŋőśšĳ őąřăğőćăŋĺ£ \őďŋőăšőňŋżţ" ŕő šőńźĺŋě śćěřţřěÿěšőł (ŚŘ) ŋă őśŋőćě čřăťěŋă, ĺśŕőńĳğş£ ŋěďăćŋő őąŋăřşęěŋŋżľ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżľ ťăłš ţĺňĺůěśłőľ ăďśőřąűĺĺ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ čřăťĺšă ŕăř ăšő-

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

ňőć H ŕřĺ őšęĺčě ťĺğĺůěśłĺ ăďśőřąĺřőćăŋŋżţ ňőńěłşń ćőďőřőďă [7]. Ă ĺňěŋŋő, šěőřěšĺůěśłĺ ŕőłăğżćăěň ďőśšăšőůŋş¿ ¡ŋěřčěšĺůěśłş¿ şśšőľůĺćőśšĳ čřăťěŋă ś \ńĺŋĺ£ňĺ" ĺğ šăłĺţ ŕăř ĺ ĺśśńěďşěň ğőŋŋş¿ śšřşłšşřş ŕőńşůă¿źĺţś£ śćěřţřěÿěšőł. Ŕřĺůěň, ůšőąż ąńĺęě ążšĳ ł řěăńĳŋőňş ¡łśŕěřĺňěŋšş ś čřăťěŋőćżňĺ śńő£ňĺ, ňż şůńĺ řőńĳ ŕőďńőęłĺ, őŕšĺňĺğĺřş£ ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ śšřşłšşřş čřăťěŋă ś 2Ŋ-\ńĺŋĺ£ňĺ" ŕřĺ řăğňěźěŋĺĺ ěčő ŋă ŕőďńőęłě (čřăťěŋőćőň śńőě { ŕő śţěňě Ąěřŋăńă A�B, řĺś.1).

Ğďěśĳ ňż őčřăŋĺůĺňś£ řăśśňőšřěŋĺěň šőńĳłő (n; 0) ĺ (n; n) 2Ŋ-śćěřţřěÿěšőł, ć łőšőřżţ ŕăřż Ŋăšőňőć ść£ğżćă¿šś£ łőćăńěŋšŋő ś ŕăřăňĺ śőśěďŋĺţ ăšőňőć C (śň. ćśšăćłş ŋă řĺś.1b), šő ěśšĳ őďŋş ĺğ ŋăąń¿ďăěňżţ ŋă ¡łśŕěřĺňěŋšě şśšőľůĺćżţ śšřşłšşř ść£ğăŋŋżţ Ś{Ŋ-ŕăř (śř. řĺś.3 ć [7]). Ć őąőğŋăůěŋĺ£ţ ďăŋŋżţ śćěřţřěÿěšőł (2ŊG) ĺśŕőńĳğőćăŋż ŕřĺňěŋ£ěňżě ďń£ őŕřěďěńěŋĺ£ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą [5], śćěřţřěÿěšőł ŋă čřăťĺšőćőň ńĺśšě ś ďěťěłšăňĺ [6] ĺ ĺţ ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł ĺŋďěłśż (n; m). Ćĺďŋő, ůšő ŕăřă sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć C, ł łőšőřżň ŕřĺśőěďĺŋ£¿šś£ ăšőňż ćőďőřőďă, ŋă ¸ 0:1 ŋň ćżţőď£š ĺğ ŕńőśłőśšĺ, ă ĺţ ść£ğĺ ś ăšőňăňĺ H ŋěśłőńĳłő řăğńĺůŋż (şčńż ¸ 6= ˛ ŋă ćśšăćłě řĺś.1b). Šăłőě ŋăřşÿěŋĺě ğěřłăńĳŋőľ śĺňňěšřĺĺ ŕăř Ś{Ŋ-ăšőňőć őšŋőśĺšěńĳŋő őśĺ X ŕřőĺśţőďĺš ĺğ-ğă ćğăĺňőďěľśšćĺ£ Ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă ďăŋŋőľ śćěřţřěÿěšłĺ ś ŕőďńőęłőľ { śďćĺŋşšżň ŕő śţěňě Ąěřŋăńă A�B čřăťěŋőćżň śńőěň. Ěśšěśšćěŋŋő őęĺďăšĳ ¡ťťěłšă ŋăřşÿěŋĺ£ ŕőďőą-

84 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 1 { 2 2007

Řĺś.1. Śţěňă řăśŕőńőęěŋĺ£ \ńĺŋěľłĺ" ăšőňőć ćőďőřőďă, łőćăńěŋšŋő ść£ğăŋŋżţ ś ăšőňăňĺ čřăťěŋă: (a) ćĺď ŕő ŋăŕřăćńěŋĺ¿ őśĺ Y , (b) ćĺď śćěřţş. Śćěšńżňĺ łřşęłăňĺ őąőğŋăůěŋż Ś-ăšőňż ćěřţŋěčő čřăťěŋă, ŋă łőšőřżľ ăďśőřąĺřőćăŋż ć ćĺďě űěŕőůłĺ ŕăřż ăšőňőć H, őąőğŋăůěŋŋżţ ůěřŋżňĺ łřşęłăňĺ ĺ řăśŕőńőęěŋŋżţ ŕăřăńńěńĳŋő őśĺ Y . Ććĺďş ňőńěłşń£řŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ćěřţŋěčő čřăťěŋă ś ŕőďńőęłőľ { ŋĺęŋĺň čřăťěŋőćżň śńőěň (Ś-ăšőňż { śěřżě łřşęłĺ), şčńż ňěęďş ść£ğĳ¿ sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżţ Ś-ăšőňőć ĺ ĺţ ść£ğ£ňĺ ś ăšőňăňĺ ćőďőřőďă řăğńĺůŋż (α 6= β, śň. ćśšăćłş) ĺğ-ğă ŋăřşÿěŋĺ£ ğěřłăńĳŋőľ śĺňňěšřĺĺ őšŋőśĺšěńĳŋő őśĺ X

ŋőľ śĺňňěšřĺĺ ĺ ć śńşůăě ŕőďńőęěł ĺğ ďřşčĺţ ňăšěřĺăńőć, ĺňě¿źĺţ őšńĺůŋş¿ őš čřăťěŋă łřĺśšăńńĺůěśłş¿ śšřşłšşřş śćőěľ ŕőćěřţŋőśšĺ.

Őšňěšĺň, ůšő řăŋěě [8 {1 1] řăśśňăšřĺćăńőśĳ ćńĺ- £ŋĺě ŕőďőąŋżţ \ńĺŋĺľ" ăďśőřąĺřőćăŋŋżţ Ŋ-ăšőňŋżţ ŕăř ŋă ĺğňěŋěŋĺě čěőňěšřĺĺ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć (n; 0) ĺ (n; n) şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą. Ă ŋěďăćŋő ążń ŕřőćěďěŋ řăśůěš ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (DFT) ŕěřĺőďĺůěśłőľ 32 Ś-ăšőňŋőľ śĺśšěňż ś őďŋĺň ăďśőřąĺřőćăŋŋżň ăšőňőň ćőďőřőďă [12]. Őŋ ŕőłăğăń, ůšő ĺğ-ğă ŋăřşÿěŋĺ£ čřăťěŋőćőľ śĺňňěšřĺĺ ć šőůłě Ďĺřăłă őšłřżćăěšś£ źěńĳ (1.25 ¡Ć), ćŋşšřĺ łőšőřőľ ćąńĺğĺ ¡ŋěřčĺĺ Ťěřňĺ őąřăğşěšś£ ąěğďĺśŕěřśĺőŋŋżľ şřőćěŋĳ, őšćěůă¿źĺľ ńőłăńĺğăűĺĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ őłőńő ăšőňă H.

Ćśě ćżůĺśńěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋżţ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ śŕěłšřőć řăśśňăšřĺćăěňżţ čřăťěŋőćżţ 2Ŋśćěřţřěÿěšőł ŕřőćőď£šś£ ć řăňłăţ DFT ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕřőčřăňňż OpenMX v.3.0 [13, 14], ŕőğćőń£¿źěľ ŕřőćőďĺšĳ łćăŋšőćőţĺňĺůěśłĺě řăśůěšż ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć (ab initio) ć řăňłăţ ťşŋłűĺőŋăńă ńőłăńĳŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ (LDA) [15 { 17]. Ć łăůěśšćě ąăğĺśă ążńă ĺśŕőńĳğőćăŋă ńĺŋěľŋă£ łőňąĺŋăűĺ£ ńőłăńĺğőćăŋŋżţ ŕśěćďőăšőňŋżţ őřąĺšăńěľ [14]. Ć łăůěśšćě ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńă ďń£ şčńěřőďă ĺ ćőďőřőďă ążń ćżąřăŋ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăń, śčěŋěřĺřőćăŋŋżľ ŕő śţěňě [18] ś ůăśšĺůŋőľ łőřřěłšĺřőćłőľ £ďřă [19]. Ć łăůěśšćě ćăńěŋšŋżţ őřąĺšăńěľ ążń ćżąřăŋ ŋăąőř s3p3d2 ďń£ şčńěřőďă ĺ s3p3 ďń£ ćőďőřőďă. Řăďĺşś őąřěğăŋĺ£ ďń£ őřąĺšăńěľ ďń£ şčńěřőďă ĺ ćőďőřőďă ążń ćżąřăŋ ć řăğňěřě 5.0 ă.ě. ĺ 4.0 a.e., śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕřĺ ůĺśńěŋŋőň ĺŋšěčřĺřőćăŋĺĺ şřăćŋěŋĺ£ Ŕşăśśőŋă ążńă ćżąřăŋă ¡ŋěřčĺ£ őąřěğăŋĺ£ ć řăğňěřě 150 Řĺďąěřč.

Ďń£ ŕőńşůěŋĺ£ ğőŋŋőľ łăřšĺŋż ążńő ĺśŕőńĳğőćăŋő 100 k-šőůěł ć łăęďőň ĺğ ćżśőłőśĺňňěšřĺůŋżţ ŋăŕřăćńěŋĺľ. Ďń£ řăśůěšă ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ŋăąőř k-šőůěł 50 � 50 � 1.

Ďń£ őŕšĺňĺğăűĺĺ śšřşłšşř ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ňěšőď ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ Abel{Terso¸{Brenner (ŕăřăňěšřĺğăűĺ£ I) [20], ţőřőÿő ğăřěłőňěŋďőćăćÿĺľ śěą£ ć řăśůěšě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř [21, 22]. Ćżąőř ňěšőďă ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ążń ŕřőďĺłšőćăŋ ĺğ śőőąřăęěŋĺľ şůěšă śĺń Ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă, ĺčřă¿źĺňĺ őŕřěďěń£¿źş¿ řőńĳ ć ďăŋŋőň śńşůăě ĺğ-ğă ćğăĺňőďěľśšćĺ£ 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 [22].

Śćěřţřěÿěšłĺ šĺŕă \ğĺčğăč" { 2ŊG-(n, 0). Řăśśňőšřĺň ćŋăůăńě śĺśšěňż ńĺŋĺľ łőćăńěŋšŋőść£ğăŋŋżţ ŕăř ăšőňőć H šĺŕă \ğĺčğăč" (n; 0). Ĺğğă ŋăřşÿěŋĺ£ śĺňňěšřĺĺ \ůĺśšőčő" čřăťěŋă ćśě őŋĺ ĺňě¿š ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżľ ţăřăłšěř ğőŋŋőľ śšřşłšşřż, šő ěśšĳ źěńĳ E_g ć śŕěłšřě, ğŋăůěŋĺě łőšőřőľ ďń£ łăęďőľ ĺğ řăśśňőšřěŋŋżţ ŚŘ ŕřĺćěďěŋż ć šăąńĺűě. Ĺğ ŋěě ćĺďŋă ŋěłőšőřă£ ŕěřĺőďĺůěśłă£ ğăłőŋőňěřŋőśšĳ őš ŋőňěřă n (ÿĺřĺŋż ŕőńőśż ňěęďş 2Ŋńĺŋĺ£ňĺ), ŕőďőąŋă£ ğăłőŋőňěřŋőśšĺ n = 3q ďń£ \ňěšăńńĺůěśłĺţ" ŋăŋőšřşą [5], ŋő ğďěśĳ ŋě ŕřőĺśţőďĺš

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 1 { 2 2007

Ğăćĺśĺňőśšĳ ÿĺřĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż Eg őš ĺŋďěłśă n \ğĺčğăčŋőľ" śćěřţřěÿěšłĺ

n 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 Eg (¡Ć) 0.385 0.160 0.705 0.224 0.216 0.513 0.160 0.192 0.385 0.160 0.192

Řĺś.2. Ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćă£ śćěřţřěÿěšłă 2HG-(7, 0) ś ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋőľ Eg = 0.86 ¡Ć: (a) ğőŋŋżľ śŕěłšř ĺ ŕńőšŋőśšĳ őďŋő¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ś őśőąěŋŋőśš£ňĺ Ćăŋ Ţőćă; (b) śţěňă řăśŕőńőęěŋĺ£ 2Ŋ-\ńĺŋĺľ" (śńěćă { ćĺď śćěřţş, śŕřăćă { ćĺď ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ őśĺ Y )

ŕőńŋőčő ĺśůěğŋőćěŋĺ£ źěńĺ ĺğ-ğă ŕřĺśşšśšćĺ£ ąăřĳěřă ŋă sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżţ ăšőňăţ C, ă šăłęě ĺğ-ğă ŋăńĺůĺ£ ďĺśĺňňěšřĺĺ ćśńěďśšćĺě ŕřĺśşšśšćĺ£ ŕőďńőęłĺ. Ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă ďń£ śćěřţřěÿěšłĺ 2ŊG-(n; 0) ĺňěěš ŕř£ňőşčőńĳŋş¿ ťőřňş ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ěě ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłőľ.

Ŋă řĺś.2 ŋă ŕřĺňěřě 2ŊG-(7; 0) śšřşłšşřż ŕőłăğăŋż ţăřăłšěřŋżě ďń£ śćěřţřěÿěšőł 2ŊG-(n; 0) ğăćĺśĺňőśšĺ ďĺśŕěřśĺőŋŋżţ łřĺćżţ E(k) ĺ ŕńőšŋőśšĺ őďŋő- ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ DOS(E) ś őśőąěŋŋőśš£ňĺ Ćăŋ Ţőćă. Šăł ęě łăł ĺ ďń£ ŋăŋőšřşąż (7; 0) (ć řăňłăţ šőčő ęě DFT řăśůěšă ěě źěńĳ E_g = 0:321 ¡Ć), ć śŕěłšřě 2ŊG-(7; 0) śĺśšěňż ĺňěěšś£ ŕř£ňőğőŋŋżľ ŕěřěţőď ć šőůłě X^0, ă ŋě ć Č. Ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ X źěńĳ śşźěśšćěŋŋő řăśÿĺř£ěšś£, ůšő čőćőřĺš ő ŕřĺśşšśšćĺĺ ćżśőłőčő ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő ąăřĳěřă ďń£ ŕřőŋĺłŋőćěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ůěřěğ űěŕőůłş sp^3-ăšőňőć şčńěřőďă. Ŕĺłĺ Ćăŋ Ţőćă ĺňě¿š £řłő ćżřăęěŋŋş¿ łăřšĺŋş ĺţ řăśŕřěďěńěŋĺ£ őš ¡ŋěřčĺĺ ďń£ łăęďőľ śĺśšěňż (śřăćŋĺ řĺś.2ă). Ğďěśĳ ŋěš ŕřőśšőľ ğăćĺśĺňőśšĺ őš ŋőňěřă n ŕěřěţőďőć ĺğ ćăńěŋšŋőľ ć ğőŋş ŕřőćőďĺňőśšĺ E_{11,22} šĺŕă čřăťĺłă Łăšăşřż ďń£ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą [23]. Ňż ŕőńăčăěň, ůšő ąőńěě şśŕěÿŋőě ĺ ŕřőśšőě, ůěň ďń£ ŋăŋőšřşą, ĺğčőšőćńěŋĺě ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżţ 2ŊG-(n; 0)- śćěřţřěÿěšőł ŕőğćőńĺš ĺň łőŋłşřĺřőćăšĳ ś ŋăŋőšřşąăňĺ ć őąńăśšĺ ŋăŋő¡ńěłšřőŋĺłĺ ĺ ŋăŋőőŕšĺłĺ.

Śĺśšěňż 2ŊG-(n, 0) + (m, 0). Ŕőśłőńĳłş ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżě śćěřţřěÿěšłĺ 2ŊG-(n; 0) řăğŋőčő ŕěřĺőďă ĺňě¿š řăğŋżě ğăŕřěźěŋŋżě ğőŋż, ğăňăŋůĺćő ĺśśńěďőćăšĳ ąőńěě śńőęŋżě śĺśšěňż, ŋăŕőňĺŋă¿- źĺě őążůŋżě ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżě čěšěřőśšřşłšşřż. Ś ¡šőľ űěńĳ¿ ŋĺęě ĺğşůĺň ďćşŕěřĺőďĺůěśłş¿ śćěřţřěÿěšłş 2ŊG-(n; 0) + (m; 0) ŋă ŕřĺňěřě śšřşłšşřż 2HG-(6; 0) + (5; 0) { čřăťěŋă ś 2Ŋ-ăšőňŋżňĺ \ńĺŋĺ- £ňĺ", ůěřěďş¿źĺňĺś£ ŋă řăśśšő£ŋĺĺ ďřşč őš ďřşčă ůěřěğ 6 ĺ 5 čěłśăčőŋőć, śőőšćěšśšćěŋŋő, řĺś.3. İšőš ćżąőř ŕřőďĺłšőćăŋ řăğńĺůĺěň ğăŕřěźěŋŋżţ ğőŋ ć śőőšćěšśšćş¿źĺţ śćěřţřěÿěšłăţ (6; 0) ĺ (5; 0), śň. šăąńĺűş. Ŋă řĺś.3ă ŕőłăğăŋż ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ ŕńőšŋőśšĳ őďŋő¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ šăłőľ ďćşŕěřĺőďĺ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 1 { 2 2007

Řĺś.3. Śőśšăćńěŋŋă£ ĺğ ŕőńőś (6, 0) ĺ (5, 0) śćěřţřěÿěšłă 2HG-(6, 0)+(5, 0): (a) ğőŋŋżľ śŕěłšř ĺ śőőšćěšśšćş¿źă£ ŕńőšŋőśšĳ őďŋő¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ś őśőąěŋŋőśš£ňĺ Ćăŋ Ţőćă; (b) śţěňă řăśŕőńőęěŋĺ£ Ŋ2-\ńĺŋĺľ" (śńěćă { ćĺď śćěřţş, śŕřăćă { ćĺď ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ őśĺ Y ); řăśŕřěďěńěŋĺě őřąĺšăńěľ ć šőůłě Č ć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě ć (c) ćăńěŋšŋőľ ğőŋě, (d) ć ğőŋě ŕřőćőďĺňőśšĺ. Šěňŋżě ĺ śćěšńżě ťĺčşřż śőőšćěšśšćş¿š ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺĺ řăğńĺůŋőčő ğŋăłă (ćěńĺůĺŋă őąřěğăŋĺ£ 0.01)

ůěśłőľ śćěřţřěÿěšłĺ. Łăł ĺ ć śńşůăě őďŋőŕěřĺőďĺůěśłĺţ śĺśšěň 2ŊG-(n; 0), ć śŕěłšřě ĺňěěšś£ ŕř£ňőğőŋŋżľ ŕěřěţőď ć šőůłě Č ś źěńĳ¿ E_g = 0:232 ¡Ć, ąńĺğłőľ ł ćěńĺůĺŋě źěńĺ śćěřţřěÿěšłĺ 2ŊG-(6; 0). Őďŋăłő ğďěśĳ ć őšńĺůĺě őš śőőšćěšśšćş¿źĺţ 2ŊG- (6; 0) ĺ 2ŊG-(5; 0) ţăřăłšěřĺśšĺł ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£- ŋĺľ ŋă łřă¿ ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ ĺňěěš ąőńěě ćżśőłĺľ ŕĺł, ă ůĺśńő šăłĺţ őśőąěŋŋőśšěľ Ćăŋ Ţőćă ŋă ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ ÿłăńě ćőğřőśńő. Ŋă řĺś.3ś,d ňż ŕřĺćěńĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺĺ ćěřţŋěľ ğăŋ£šőľ ňőńěłşń£řŋőľ őřąĺšăńĺ (HOMO) ć šőůłě Č ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ĺ ŋĺęŋěľ ŋěğăŋ£šőľ ňőńěłşń£řŋőľ őřąĺšăńĺ (LUMO) ć šőůłě Č ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ćĺďŋő, ůšő ¡ńěłšřőŋż ńőłăńĺğş¿šś£ ć őąńăśšĺ ŕőńőśż 2Ŋ- (6; 0), łőšőřă£ ŕřĺ śłřşůĺćăŋĺĺ őąřăğşěš \ňěšăńńĺůěśłş¿" şčńěřőďŋş¿ ŋăŋőšřşąş (6; 0) [5]. Ąőńěě \ďĺ- ¡ńěłšřĺůěśłă£" ŕőńőśă (5; 0) őłăğżćăěšś£ ŕřăłšĺůěśłĺ ŕşśšőľ.

Ĺğ řăśśňőšřěŋĺ£ ¡šőčő ¡ťťěłšă śńěďşěš, ůšő, őčőřăęĺćă£ ŋă čřăťěŋě \łćăğĺ-ňěšăńńĺůěśłş¿" ŕőńőśş

(ŋăŕřĺňěř, ŕőńőśş 2Ŋ-(6; 0)) ś ďćşţ śšőřőŋ \ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺňĺ" (ŋăŕřĺňěř, ŕőńőśăňĺ 2Ŋ-(5; 0)), ňőęŋő ŋă čřăťěŋě śőğďăšĳ ¡ńěłšřőŋŋżľ ćőńŋőćőď { śćőěőąřăğŋş¿ łćăŋšőćş¿ ŋăŋőňěšřőćş¿ ŕřőćőńőłş šőńźĺŋőľ ć \őďĺŋ ăšőň".

Śćěřţřěÿěšłĺ \łřěśěńĳŋőčő" šĺŕă 2ŊG-(n,n). Ĺśśńěďşěň šěŕěřĳ śšřşłšşřż čřăťěŋőć ś 2Ŋăšőňŋżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ, śőğďă¿źĺňĺ ŕěřĺőďĺůěśłĺ řăśŕőńőęěŋŋżě (n; n) ŕőńőśż \łřěśěńĳŋőčő" šĺŕă { ŕăřż ăšőňőć H řăśŕőńăčă¿šś£ ŋă śőśěďŋĺţ ăšőňăţ C, őąřăğş£ \śšşŕěŋĳłĺ ńěśšŋĺűż", śň. řĺś.4. Ğőŋŋżě śšřşłšşřż šăłĺţ śćěřţřěÿěšőł ĺňě¿š ŕőţőęĺľ ďřşč ŋă ďřşčă ćĺď. Řăśśňőšřĺň ŕőďřőąŋěě ěčő ŋă ŕřĺňěřě śćěřţřěÿěšłĺ 2ŊG-(7; 7), řĺś.4b.

Ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ Y (őąńăśšĳ ČX), ŕăřăńńěńĳŋőň Ś{Ŋ-\ńěśšŋĺűăň", śŕěłšř ĺňěěš ţăřăłšěř, ŕőďőąŋżľ ğőŋŋőľ śšřşłšşřě čřăťěŋőćőľ ńěŋšż [24] ĺńĺ \łřěśěńĳŋżţ" ŋăŋőšřşą (n; n) [5]. Őďŋăłő ğďěśĳ šőůłă ŕěřěśěůěŋĺ£ ćěšćěľ śďćĺŋşšă ąńĺęě ł śěřěďĺŋě őšřěğłă ČX, ĺ ĺţ ŕőńőčĺě ůăśšĺ ďă¿š ćżśőłş¿ ŕńőšŋőśšĳ śő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 1 { 2 2007

Řĺś.4. Śćěřţřěÿěšłă 2HG-(7, 7): (a) ğőŋŋżľ śŕěłšř ĺ śőőšćěšśšćş¿źă£ ŕńőšŋőśšĳ őďŋő¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ś őśőąěŋŋőśš£ňĺ Ćăŋ Ţőćă; (b) śţěňă řăśŕőńőęěŋĺ£ 2Ŋ-\ńĺŋĺľ"(śńěćă { ćĺď śćěřţş, śŕřăćă { ćĺď ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ őśĺ Y ), (ś) řăśŕřěďěńěŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőľ ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺĺ ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ Ťěřňĺ ć šőůłě Č (ćěńĺůĺŋă őąřěğăŋĺ£ 0.025)

śšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ, ůšő ŕřĺćőďĺš ł śşźěśšćěŋŋőľ ňěšăńńĺůŋőśšĺ (n; n) ŕőńőś ć řăśśňăšřĺćăěňżţ śćěřţřěÿěšłăţ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ¡ńěłšřőŋŋżňĺ ţăřăłšěřĺśšĺłăňĺ śőőšćěšśšćş¿źĺţ \łřěśěńĳŋżţ" ŋăŋőšřşą. Ğďěśĳ ćőńŋőćă£ ťşŋłűĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ŕřĺ Ě_F ńőłăńĺğşěšś£ ćąńĺğĺ \ńěśšŋĺűż" Ś{Ŋ (řĺś.4ś) ăŋăńőčĺůŋő ěě ńőłăńĺğăűĺĺ ŋă ńĺŋĺĺ ďĺśńőłăűĺľ ć čřăťěŋě [6] ĺńĺ ńőłăńĺğăűĺĺ ŋă łřă£ţ čřăťěŋőćőľ ŕőńőśż [24].

Ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ X (őąńăśšĳ XM), ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőň Ś{Ŋ-\ńěśšŋĺűăň", ć śŕěłšřě őąřăğşěšś£ ąőńĳÿă£ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłă£ źěńĳ. Ŕő¡šőňş ďćĺęěŋĺ¿ ŋőśĺšěńěľ šőłă ćďőńĳ X ŕřěŕ£šśšćşěš ćżśőłĺľ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺľ ąăřĳěř, śőğďăćăěňżľ ŕăřăňĺ sp^3- čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć C.

Šăłĺň őąřăğőň, ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŕőłăğăŋő, ůšő łőćăńěŋšŋő-ść£ğăŋŋżě ŕăřż ăšőňőć ćőďőřőďă ŋă čřăťěŋě ć ćĺďě ŕőńőś śćěřţřěÿěšłĺ ś ŋăŋőňěšřőćżňĺ ŕěřĺőďăňĺ śşźěśšćěŋŋő ĺğňěŋ£¿š ŕőńşňěšăńńĺůěśłĺľ śŕěłšř ůĺśšőčő čřăťěŋă: śćěřţřěÿěšłĺ šĺŕă 2HG- (n; 0) śşšĳ ŕőńşŕřőćőďŋĺłĺ ś ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋőľ, ğăćĺś£źěľ őš ĺţ ŕěřĺőďă; ă śćěřţřěÿěšłĺ šĺŕă 2ŊG- (n; n) £ćń£¿šś£ śşźěśšćěŋŋő ňěšăńńĺůěśłĺňĺ (ś ďĺ- ¡ńěłšřĺůěśłĺňĺ ŋăŋőŕřőśńőľłăňĺ).

Őśőąěŋŋőśšĺ Ćăŋ Ţőćă ć śŕěłšřăţ ŕřĺŋĺňă¿š ćĺď, ţăřăłšěřŋżľ ďń£ łăęďőľ őšďěńĳŋőľ śćěřţřěÿěšłĺ. Ŕő¡šőňş ňěšőďăňĺ łőňąĺŋăűĺőŋŋőčő (Řăňăŋ) řăśśě£- ŋĺ£ śćěšă ňőęŋő ąşďěš ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăšĳ ĺ łőŋšřőńĺřőćăšĳ łăęďş¿ śšřşłšşřş, łőšőřă£ ďőńęŋă ĺňěšĳ ţăřăłšěřŋżľ šőńĳłő ďń£ ŋěě \őšŕěůăšőł ŕăńĳűěć" ć śŕěłšřě šăł ęě, łăł ĺ ďń£ řăňăŋ-śŕěłšřőć şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą [5] ĺ ůĺśšő čřăťěŋőćżţ śńőěć [25]. Ŕĺłĺ Ćăŋ Ţőćă ć ğőŋŋőľ śšřşłšşřě ďăŋŋżţ śćěřţřěÿěšőł ďőńęŋż ŕřő£ćń£šĳś£ ćő ćśěţ őśőąěŋŋőśš£ţ ŋěńĺŋěľŋőľ őŕšĺłĺ (ń¿ňĺŋěśűěŋűĺĺ, ťń¿őřěśűěŋűĺĺ ĺ ďř. [5]), ţăřăłšěřŋżţ ďń£ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą.

Ŋăňĺ šăłęě ŕőłăğăŋő, ůšő ¡ńěłšřőŋŋă£ ŕńőšŋőśšĳ ŕřĺ ¡ŋěřčĺĺ Ťěřňĺ ńőłăńĺğşěšś£ ćąńĺğĺ 2Ŋ-\ńĺŋĺľ". Ĺğ ůěčő śńěďşěš, ůšő, śőğďăćă£ ŋă čřăťěŋě \ńĺŋĺĺ" ăďśőřąĺřőćăŋŋżţ ŕăř ăšőňőć H, ňőęŋő ŕőńşůăšĳ ¡ńěłšřőŋŋżě ŋăŋőćőńŋőćőďż ĺ ŋăŋő-čěšěřőśšřşłšşřż, ă, śńěďőćăšěńĳŋő, ĺ şśšřőľśšćă ŋăŋő¡ńěłšřőŋĺłĺ, őśŋőćăŋŋżě ŋă ŋĺţ. Ŋă čřăťěŋě ňőęŋő śőğďăćăšĳ, řăğşňěěšś£, ĺ śćěřţřěÿěšłĺ ś \ńĺŋĺ£ňĺ" ĺğ ŕăř ăšőňőć ďřşčĺţ ¡ńěňěŋšőć. Šăł ťšőřĺřőćăŋĺě 2F-ŕăřăňĺ ŕő \ńĺŋĺ£ň" šăłęě ďőńęŋő ŕřĺćěśšĺ ł śšřşłšşřăň ś ŕőďőąŋżňĺ ¡ńěłšřőŋŋżňĺ ţăřăłšěřĺśšĺłăňĺ. Őďŋăłő ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ňőńěłşń Ŋ_2 ŋăň łăęěšś£ ŋăĺąőńěě ŕřăłšĺůŋő ŕő śćőěľ řěăńĺğăűĺĺ, ŋă ůšő şłăğżćăěš ¡łśŕěřĺňěŋš [7]. Ĺśŕőńĳğş£ ňěšőď ŋăŋőŕřĺŋšă, ňőęŋő ąşďěš śőğďăćăšĳ łćăŋšőćżě ¡ńěłšřőŋŋżě ĺŋšěčřăńĳŋżě śţěňż ŋă őďŋőň čřăťĺšőćőň ńĺśšě { ăŋăńőčĺ śţěň ĺŋšěčřăńĳŋőľ őŕšĺłĺ (¡ńěłšřőŋŋżľ ćőńŋőćőď { őŕšĺůěśłĺľ ćőńŋőćőď).

Ăćšőřż ćżřăęă¿š ąńăčőďăřŋőśšĳ Ňěęćěďőňśšćěŋŋőňş śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőňş űěŋšřş ŘĂŊ ğă ŕřěďőśšăćńěŋĺě ćőğňőęŋőśšĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ łńăśšěřŋőčő łőňŕĳ¿šěřă, ŋă łőšőřőň ążńĺ ŕřőĺğćěďěŋż łćăŋšőćő-ţĺňĺůěśłĺě řăśůěšż, Ĺ.Ć. Śšăŋłěćĺůş ĺ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 1 { 2 2007

Ń. Ąĺřő (L. Bir«o) ğă ŕőńěğŋżě őąśşęďěŋĺ£. Ćĺğşăńĺğăűĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ążńă śďěńăŋă ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕřőčřăňňż Molekel 4.0. Řăąőšă ŕőďďěřęăŋă čřăŋšăňĺ Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ # 05-02-17443 ĺ DFG/RAS (# 436 RUS 113/785).

1. C. Oshima and A. Nagashima, J. Phys.: Condens.

Matter 9, 1 (1997).

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

3. C. Berger, Z. Song, T. Li et al., J. Phys. Chem. B 108, 19912 (2004).

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

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

6. Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ŕ. Ą. Śőřőłĺŋ, Ě. İ. Ąěńőćă ĺ ďř., Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 84, 141 (2006).

7. L. Hornekȷr, »Z. »Sljivan»canin, W. Xu, R. Otero et al., Phys. Rev. Lett. 96, 156104 (2006).

8. D. Srivastava, D. W. Brenner, J. D. Schall et al., J. Phys.

Chem. B 103, 4330 (1999).

9. Ĺ. Ć. Ğăŕőřőűłőćă, Ă. Ő. Ńĺšĺŋśłĺľ, Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 66, 799 (1997).

10. Ě. Čăńĳŕěřŋ, Ĺ. Śšăŋłěćĺů, Ă. Ůĺśš£łőć, Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ĺğćěśšĺ£ ĂŊ, śěř. ţĺň. 11, 2061 (1999).

11. O. G-ulseren, T. Yildirim, and S. Ciraci, Phys. Rev. Lett.

87, 116802 (2001).

12. E. J. Duplock, M. Sche›er, and P. J. D. Lindan, Phys.

Rev. Lett. 92, 225502 (2004).

13. T. Ozaki, Phys. Rev. B 67, 155108 (2003). 14. T. Ozaki and H. Kino, Phys. Rev. B 69, 195113 (2004). 15. W. Kohn and L. J. Sham, Phys. Rev. A 140, 1133 (1965).

16. P. Hohenberg and W. Kohn, Phys. Rev. B 136, 864 (1964).

17. D. M. Ceperley and B. J. Alder, Phys. Rev. Lett. 45, 566 (1980).

18. N. Troullier and J. L. Martins, Phys. Rev. B 43, 1993 (1991).

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

20. D. D. W. Brenner, Phys. Rev. B 42, 9458 (1990). 21. A. Garg and S. B. Sinnott, Phys. Rev. B 60, 786 (1999). 22. S. B. Sinnott, O. A. Shenderova, C. T. White, and D. W.

Brenner, Carbon 36, 1 (1998).

23. H. Kataura, Y. Kumazawa, Y. Maniwa et al., Synthetic Metals 103, 2555 (1999).

24. Y.-W. Son, M. L. Cohen, and S. G. Louie, Nature 444, 347 (2006).

25. C. Ferrari, J. C. Meyer, V. Scardaci et al., Phys. Rev.

Lett. 97, 187401 (2006).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 1 { 2 2007