Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 85, ćżŕ. 5, ś. 298 { 303 cfl 2007 č. 10 ňăřšă

Ŋăňăčŋĺůĺćăŋĺě őłśĺďă ąěřĺńńĺ£ ć ŕřĺśşšśšćĺĺ ŋěňăčŋĺšŋżţ ŕřĺňěśěľ: ąőřă, şčńěřőďă ĺ ăğőšă

Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ^{+1)}, Ň. Ć. Řżęłőć^+, Ň. Ă. Čőřąşŋőćă^�, đ. Ŋ. Ňăłşřĺŋ^�, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ^+

+Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă Şřăńĳśłőčő őšď. ŘĂŊ, 620041 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

�Şřăńĳśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ šěţŋĺůěśłĺľ şŋĺćěřśĺšěš ŞČŠŞ-ŞŔĹ, 620001 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 11 £ŋćăř£ 2007 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 29 £ŋćăř£ 2007 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż ĺśśńěďőćăŋĺľ ňěšőďăňĺ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (DFT) ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺ ňăčŋĺšŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŋěňăčŋĺšŋőčő ĺğőń£šőřă { őłśĺďă ąěřĺńńĺ£ { ŕřĺ ěčő ńěčĺřőćăŋĺĺ ŋěňăčŋĺšŋżňĺ 2p-¡ńěňěŋšăňĺ: ąőřőň, şčńěřőďőň ĺ ăğőšőň. Őąŋăřşęěŋ ¡ťťěłš śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ śőśšő£ŋĺľ 2p-ŕřĺňěśěľ ĺ ŕěřěţőď ńěčĺřőćăŋŋżţ śĺśšěň BeO:(B,C,N) ć śőśšő£ŋĺ£ ňăčŋĺšŋőčő ŕőńşŕřőćőďŋĺłă ĺńĺ ňăčŋĺšŋőčő ŕőńşňěšăńńă. Őąśşęďěŋż ćőğňőęŋőśšĺ ŕőńşůěŋĺ£ ŋőćżţ ňăčŋĺšŋżţ ňăšěřĺăńőć ńěčĺřőćăŋĺěň ŋěňăčŋĺšŋżţ ĺğőń£šőřőć ŋěňăčŋĺšŋżňĺ p-ŕřĺňěś£ňĺ.

PACS: 71.15.Mb, 71.55.�i, 75.20.Hr

Őďŋĺň ĺğ ŋăĺąőńěě ¡ťťěłšĺćŋżţ ŕřĺěňőć ŋăŕřăćńěŋŋőčő ćőğďěľśšćĺ£ ŋă ťĺğĺůěśłĺě śćőľśšćă ňăšěřĺăńőć £ćń£ěšś£ ĺţ ńěčĺřőćăŋĺě. Šăł, ććěďěŋĺě ć śőśšăć śŕńăćőć ĺ śőěďĺŋěŋĺľ ĺŋőřőďŋżţ ŕřĺňěśěľ ůăśšő ŕőğćőń£ěš ŕńăćŋő řěčşńĺřőćăšĳ ĺţ ťşŋłűĺőŋăńĳŋżě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ. Ć šő ęě ćřěň£, ŕřĺśşšśšćĺě ńěčĺřş¿- źĺţ ŕřĺňěśěľ ňőęěš ŕřĺćěśšĺ ł řăďĺłăńĳŋżň ĺğňěŋěŋĺ£ň śćőľśšć ĺśţőďŋőľ ňăšřĺűż. Ŋăŕřĺňěř, ŕőňěźěŋĺě ŕřĺňěśĺ ąőřă ć řěÿěšłş ăńňăğă (ĺğőń£šőř) ĺńĺ łřěňŋĺ£ (ŕőńşŕřőćőďŋĺł) ŕěřěćőďĺš śĺśšěňż C:B ĺ Si:B ć śćěřţŕřőćőď£źěě śőśšő£ŋĺě ś łřĺšĺůěśłĺňĺ šěňŕěřăšşřăňĺ T_C ∼ 2:5−7:0 K [1] ĺ őłőńő 0.35 K [ 2], śőőšćěšśšćěŋŋő.

Ř£ď ĺŋšěřěśŋżţ ňăčŋĺšŋżţ £ćńěŋĺľ ć śĺśšěňăţ ňăšřĺűă { ńěčĺřş¿źă£ ŕřĺňěśĳ ćőğŋĺłăěš ć řěğşńĳšăšě śŕĺŋőćżţ ĺ ğăř£ďőćżţ łőřřěń£űĺľ. Šăłĺě ¡ťťěłšż ĺśŕőńĳğőćăŋż, ć ůăśšŋőśšĺ, ŕřĺ ŕőĺśłě ĺ śőğďăŋĺĺ ŋőćőčő łńăśśă šăł ŋăğżćăěňżţ ňăčŋĺšŋżţ ŕőńşňěšăńńőć (ŇŔŇ), śň. [3, 4]. Łăł ĺğćěśšŋő, śŕěłšř ŇŔŇ ĺňěěš ňěšăńńőŕőďőąŋżľ ćĺď ďń£ őďŋőľ ŕřőěłűĺĺ śŕĺŋă (ŕńőšŋőśšĳ ŋőśĺšěńěľ N_"(E_F ) > 0), ŋő śőďěřęĺš ğăŕřěźěŋŋş¿ źěńĳ ďń£ ŕřőšĺćőŕőńőęŋőľ ŕřőěłűĺĺ śŕĺŋă (N_#(E_F ) = 0), ĺ ć ĺďěăńĳŋőň śńşůăě ŕőń£řĺğăűĺ£ śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ P = {N_"(E_F ) − N_#(E_F )}={N_"(E_F )+ N_#(E_F )} = 1. Ć řěğşńĳšăšě ŕřőćőďĺňőśšĳ ňăčŋĺšŋżţ ŕőńşňěšăńńőć őśşźěśšćń£ěšś£ ŕő ćżďěńěŋŋżň śŕĺŋőćżň łăŋăńăň, ĺ ¡šĺ ňăšěřĺăńż őąŋăřşęĺćă¿š ŋěšřĺćĺăńĳŋżě śŕĺŋ-ğăćĺś£źĺě šřăŋśŕőřšŋżě śćőľśšćă, ŕěřśŕěłšĺćŋżě ďń£ śŕĺŋőćőľ ¡ńěłšřőŋĺłĺ [5].

1)e-mail: shein@ihim.uran.ru

Şłăğăŋŋżě ŇŔŇ ňőčşš ążšĳ şśŕěÿŋő śőğďăŋż ŕřĺ ńěčĺřőćăŋĺĺ řăğńĺůŋżţ šěšřă- ĺńĺ őłšă¡ďřĺůěśłĺ łőőřďĺŋĺřőćăŋŋżţ łřĺśšăńńőć { ŋăŕřĺňěř, śő śšřşłšşřăňĺ šĺŕă śťăńěřĺšă, ć¿řšűĺšă ĺńĺ ŕěřőćśłĺšă. Šăł, ĺśłőňőě ŇŔŇ ĺ ŕśěćďő-ŇŔŇ ŕőćěďěŋĺě őłšă¡ďřĺůěśłĺ łőőřďĺŋĺřőćăŋŋżţ (łşąĺůěśłĺţ) ŕěřőćśłĺšőć ĂMO_3 (čďě Ă { ńăŋšăŋĺďż ĺńĺ źěńőůŋőğěňěńĳŋżě ňěšăńńż, Ň { ŕěřěţőďŋżě d-ňěšăńńż) şďăńőśĳ ďőśšĺůĳ ŕřĺ łőŋšřőńě šĺŕă ŋőśĺšěńěľ ĺ ÿĺřĺŋż Ň d_{"#}-ğőŋż ğă śůěš ńěčĺřőćăŋĺ£: (i) ŋěňăčŋĺšŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ Ă ŋěňăčŋĺšŋżňĺ ĺőŋăňĺ [6], (ii) ňăčŋĺšŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ Ň ňăčŋĺšŋżňĺ ĺőŋăňĺ [7, 8]; ĺńĺ (iii) ňăčŋĺšŋőľ ŕőďřěÿěšłĺ Ň ŋěňăčŋĺšŋżňĺ ĺőŋăňĺ [9]. Ťĺğĺůěśłă£ łăřšĺŋă ťőřňĺřőćăŋĺ£ ŇŔŇ śőśšő£ŋĺ£ ¡šĺţ ňăčŋěšĺłőć őŕřěďěń£ěšś£ ďőśšăšőůŋő śńőęŋőľ łőňąĺŋăűĺěľ śćěřţőąňěŋŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ć űěŕ£ţ: ňăčŋĺšŋżě ĺőŋż (Ň) { łĺśńőřőď ĺ łőŋłşřěŋűĺěľ čĺąřĺďĺğăűĺőŋŋżţ pd_σ -, pd_π-¡ťťěłšőć Ň ś łĺśńőřőďőň [6 { 9]. Ăŋăńőčĺůŋżľ ŕřĺěň şśŕěÿŋő ŕřĺňěŋěŋ ďń£ śőğďăŋĺ£ ŇŔŇ ŋă őśŋőćě śěřĺĺ šěšřă-łőőřďĺŋĺřőćăŋŋżţ śťăńěřĺšőŕőďőąŋżţ ťăğ (CrAs, MnAs ĺ š.ď.) [10, 11].

Ćăęŋő ŕőďůěřłŋşšĳ, ůšő ŕőďăćń£¿źěě ąőńĳÿĺŋśšćő ĺğćěśšŋżţ ŇŔŇ śőďěřęĺš ňăčŋĺšŋżě d-ăšőňż ś őšłřżšżňĺ őąőńőůłăňĺ d^n (1 ≤ n ≤ 9) ĺńĺ řăğńĺůŋżě łőňąĺŋăűĺĺ ŋěśłőńĳłĺţ řăğŋőśőřšŋżţ ňăčŋĺšŋżţ ăšőňőć.

Ć ŋăśšő£źěň śőőąźěŋĺĺ őąśşęďăěšś£ ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ĺŋőľ śŕőśőą śőğďăŋĺ£ ŇŔŇ { ğă śůěš ńěčĺřőćăŋĺ£ ŋěňăčŋĺšŋőľ ňăšřĺűż ŕřĺňěś£ňĺ ŋěňăčŋĺšŋżţ ăšőňőć. İšă ćőğňőęŋőśšĳ ĺńń¿śšřĺřşěšś£ ŋă ŕřĺňěřě śĺśšěň ĆěO:(B,C,N) ś ŕőňőźĳ¿ šěőřĺĺ

298 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 5 { 6 2007 ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (density functional theory { DFT).

Ć łăůěśšćě ĺśţőďŋőľ ňăšřĺűż ňż řăśśňőšřěńĺ ć¿řšűĺšőŕőďőąŋżľ (šĺŕ B4) ňőŋőłśĺď ąěřĺńńĺ£ ĆěO { ŋěňăčŋĺšŋżľ ĺğőń£šőř ś ÿĺřĺŋőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ (ĞŹ) őłőńő 10 ¡Ć, ÿĺřőłő ŕřĺňěŋ£¿źĺľś£ ć łăůěśšćě őčŋěşŕőřőć ć śŕěűĺăńĳŋőľ ňěšăńńşřčĺĺ, ňăšěřĺăńőć ďń£ ĺğőń£šőřőć-šěŕńőőšćőďőć, őšřăęăšěń£ ŋěľšřőŋőć ĺńĺ ŋěľšřőŋŋżţ ťĺńĳšřőć, ć ńăğěřŋőľ šěţŋĺłě, ďőğĺňěšřĺĺ ĺőŋĺğĺřş¿źěčő ĺğńşůěŋĺ£, řăďĺőšěţŋĺůěśłĺţ ŚĆŮ-şśšřőľśšćăţ ĺ ďřşčĺţ őąńăśš£ţ, śň. [12].

Ńěčĺřş¿źĺňĺ ŕřĺňěś£ňĺ, ğăňěźă¿źĺňĺ ć řěÿěšłě ĆěO ăšőňż łĺśńőřőďă, ćżśšşŕăńĺ 2p-¡ńěňěŋšż: ąőř, şčńěřőď ĺ ăğőš. İšĺ ¡ńěňěŋšż ňőčşš łăł ŕřĺśşšśšćőćăšĳ ć őąřăğűăţ ŕřĺ ĺţ śĺŋšěğě, šăł ĺ śŕěűĺăńĳŋő ććőďĺšĳś£ ć śőśšăć ĆěŐ ďń£ ňőďĺťĺłăűĺĺ śćőľśšć: ŋăŕřĺňěř, ąőřśőďěřęăźă£ ĆěŐ-łěřăňĺłă ŕřěďśšăćń£ěš ĺŋšěřěś łăł ňăšěřĺăń ¡łřăŋőć ďń£ ğăźĺšż őš ŋěľšřőŋőć řăğńĺůŋżţ ¡ŋěřčĺľ [12].

Řăśůěšż ğőŋŋőľ śšřşłšşřż śĺśšěň ĆěO:(B,C,N) ŕřőćěďěŋż ňěšőďőň ab initio VASP-PAW [13 { 15]. Ŕőśłőńĳłş ć řăňłăţ ńőłăńĳŋżţ őąňěŋŋőłőřřěń£űĺőŋŋżţ ŕőšěŋűĺăńőć ŋě ćśěčďă ćőśŕřőĺğćőďĺšś£ łőřřěłšŋőě śŕĺŋőćőě śőśšő£ŋĺě, ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ğőŋŋżě řăśůěšż ążńĺ ćżŕőńŋěŋż ś ŋěńőłăńĳŋőľ őąőąźěŋŋőľ čřăďĺěŋšŋőľ ăŕŕřőłśĺňăűĺěľ őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋőčő ŕőšěŋűĺăńă (GGA) ć ťőřňě PBE [16]. Ĺśŕőńĳğőćăńĺ 72-ăšőňŋżě śşŕěř£ůěľłĺ Ćě_{36}O_{35}X (X = B, C, N), őŕĺśżćă¿źĺě ťőřňăńĳŋżě śőśšăćż ńěčĺřőćăŋŋżţ śĺśšěň ĆěO_{0.972}X_{0.028}. Čěőňěšřĺ£ ćśěţ śĺśšěň őŕšĺňĺğĺřőćăńăśĳ ŕő şśńőćĺ¿ ňĺŋĺňşňă ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ c šőůŋőśšĳ¿ 0.01 ň¡Ć, ć śŕĺŋ-ŕőń£řĺğőćăŋŋżţ řăśůěšăţ ŕřěďŕőńăčăńś£ ťěřřőňăčŋĺšŋżľ šĺŕ ňăčŋĺšŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£.

Ďń£ ďěšăńĳŋőčő ĺğşůěŋĺ£ ŕřőűěśśă ťőřňĺřőćăŋĺ£ ňăčŋĺšŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŕřĺňěśĺ ć őłśĺďě ąěřĺńńĺ£ ćő ćğăĺňőść£ğĺ ś ¡ťťěłšăňĺ őřąĺšăńĳŋőčő śňěÿĺćăŋĺ£ ĺ ăšőňŋżňĺ ğăř£ďőćżňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ ŕřőćěďěŋż řăśůěšż 131-ăšőňŋżţ ťřăčňěŋšőć łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ ĺďěăńĳŋőčő ĺ ďőŕĺřőćăŋŋőčő şčńěřőďőň őłśĺďă ąěřĺńńĺ£ Be_{44}O_{87} ĺ Be_{44}CO_{86} ć řăňłăţ DFT-ňěšőďă ďĺśłřěšŋőčő ćăřĳĺřőćăŋĺ£ (ĎĆ) [17] ś LSDA őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋżň ŕőšěŋűĺăńőň ć ťőřňě [18] ĺ őřĺčĺŋăńĳŋőľ ŕřőűěďşřőľ ćżůĺśńěŋĺ£ ¡ťťěłšĺćŋżţ ğăř£ďőć ŋă ăšőňăţ (Q_{¡ť}) [19]. İšőš ŕőďţőď ďń£ řăśůěšă Q_{¡ť} łăł ĺŋšěčřăńőć őš ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ȷ(r), ğăłń¿ůěŋŋőľ ňěęďş šőůłăňĺ ěě ňĺŋĺňşňă [20], řěăńĺğőćăŋ ć ňěšőďě ĎĆ šăł, ůšő ŕőğćőń£ěš ćżůĺśń£šĳ Q_{¡ť} ŋă őśŋőćě ŕřőĺğćőďŋżţ ȷ(r) ŕő ŋăŕřăćńěŋĺ¿ ąěğ ńőłăńĺğăűĺĺ šőůěł ěě ňĺŋĺňşňă [19], šő ěśšĳ őŕřěďěń£šĳ ťĺğĺůěśłĺ őąőśŋőćăŋŋżě ćěńĺůĺŋż ăšőňŋżţ ğăř£ďőć ňŋőčőăšőňŋőľ śĺśšěňż. Łřőňě šőčő, řăğďěńĳŋőě ĺŋšěčřĺřőćăŋĺě ȷ(r) ďń£ ďćşţ ŕřőěłűĺľ śŕĺŋă ĺ ćżůĺśńěŋĺě ĺţ řăğŋőśšĺ ŕőğćőń£- ěš ŋăľšĺ ĺŋšěčřăńĳŋżľ śŕĺŋőćżľ ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš (ŇŇ) ŋă łăęďőň ăšőňě.

Ć śőčńăśĺĺ ś ŕřěďÿěśšćş¿źĺňĺ ďăŋŋżňĺ (śň. [12]), ŋăÿĺ řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő őśŋőćŋőě śőśšő£- ŋĺě ĺďěăńĳŋőčő ć¿řšűĺšőŕőďőąŋőčő ĆěŐ { ŋěňăčŋĺšŋőě; ěčő ŕőńŋőśšĳ¿ ğăŋ£šă£ ćăńěŋšŋă£ ğőŋă őąřăğőćăŋă ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő 2p-őřąĺšăń£ňĺ łĺśńőřőďă (ś ňăńőľ ŕřĺňěśĳ¿ Be2s; 2p-śőśšő£ŋĺľ) ĺ őšďěńěŋă őš śćőąőďŋőľ Be2p { ŕőďőąŋőľ ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ ŕř£- ňőľ ĞŹ (ňěęğőŋŋżľ ŕěřěţőď ć šőůłě Č ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă). Šőčďă, śőčńăśŋő ŕřěďśšăćńěŋĺ£ň ĺğćěśšŋőľ ňőďěńĺ ęěśšłőľ ŕőńőśż, ňőęŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő, ŋăŕřĺňěř, ďń£ ńěčĺřőćăŋŋőľ śĺśšěňż ĆěO:C ğăňěźěŋĺě ůăśšĺ ăšőňőć łĺśńőřőďă ŋă şčńěřőď ŕřĺćěďěš ł şňěŋĳÿěŋĺ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ łőŋűěŋšřăűĺĺ ć śĺśšěňě, ůăśšĺůŋőňş őŕşśšőÿěŋĺ¿ ćěřţŋĺţ ćăńěŋšŋżţ ĆěO ğőŋ ĺ, łăł řěğşńĳšăš, ł śďćĺčş şřőćŋ£ Ťěřňĺ (E_F ) ć őąńăśšĳ ćăńěŋšŋőľ Ő2p-ŕőďőąŋőľ ŕőńőśż. Ć ĺšőčě ĆěO_{0.97}Ś_{0.03} ŕěřěľďěš ć ňěšăńńőŕőďőąŋőě śőśšő£ŋĺě.

Řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ŕěřěśšřőľłă ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ŕřĺ ńěčĺřőćăŋĺĺ ĆěŐ şłăğăŋŋżňĺ 2p-¡ńěňěŋšăňĺ ĺňěěš ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ĺŋőľ ţăřăłšěř. Ŋăŕřĺňěř, ĺğ řĺś.1 ćĺďŋő, ůšő śŕěłšř ĆěO_{0.972}Ś_{0.028} ĺňěěš ćĺď, ţăřăłšěřŋżľ ďń£ ŇŔŇ ňăšěřĺăńőć: ďń£ őďŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕőďśĺśšěňż ŕńőšŋőśšĳ ŋőśĺšěńěľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ N_#(E_F ) > 0, šőčďă łăł śŕěłšř ŕńőšŋőśšĺ śőśšő- £ŋĺľ (ŔŚ) ŋőśĺšěńěľ ś ŕřőšĺćőŕőńőęŋőľ ŕřőěłűĺěľ śŕĺŋă śőďěřęĺš ğăŕřěźěŋŋş¿ źěńĳ (N_"(E_F ) = 0). Ăŋăńĺğ ŕăřűĺăńĳŋżţ ŔŚ ďěňőŋśšřĺřşěš, ůšő őąŋăřşęěŋŋżľ ¡ťťěłš őąşśńőćńěŋ śŕőŋšăŋŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺěľ 2p-ğőŋ ŕřĺňěśŋżţ ăšőňőć şčńěřőďă, łőšőřżě řăśŕőńăčă¿šś£ ćżÿě ćăńěŋšŋőľ Ő2p-ğőŋż ňăšřĺűż. Ćĺďŋő, ůšő ďń£ ćżśőłőśŕĺŋőćőľ ŕőďśĺśšěňż řěăńĺğşěšś£ ĺğőń£šőřŋőě śőśšő£ŋĺě: Ś2p_"-őřąĺšăńĺ ŕőńŋőśšĳ¿ ğăŕőńŋěŋż ĺ N_"(E_F ) = 0. Ŋăőąőřőš, ďń£ ŋĺğłőśŕĺŋőćőľ ŕőďśĺśšěňż E_F ŕěřěśěłăěš ůăśšĺůŋő ğăŋ£šş¿ ŕőńőśş Ś2p_#-śőśšő£ŋĺľ, ĺ śŕěłšř ĺňěěš ňěšăńńĺůěśłĺľ ţăřăłšěř. Ć řěğşńĳšăšě ďń£ śĺśšěňż ĆěŐ:Ś ŕřőćőďĺňőśšĳ ąşďěš őśşźěśšćń£šĳś£ ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ğă śůěš śŕĺŋőćżţ Ś2p_#-śőśšő£ŋĺľ.

ĎĆ řăśůěš łńăśšěřă Be_{44}CO_{86} ŕőğćőńĺń řăśśňőšřěšĳ šřăŋśťőřňăűĺ¿ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ şřőćŋěľ ĺ śšřşłšşřż ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŕřĺňěśŋőčő ăšőňă C ŕřĺ ğăňěźěŋĺĺ ĺň łĺśńőřőďă ć ňăšřĺűě BeO. Ŋă řĺś.2 ŕřěďśšăćńěŋż ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ C2p- ĺ O2p-śőśšő£ŋĺľ ŋă řăğńĺůŋżţ śšăďĺ£ţ řăśůěšă. Śőőšćěšśšćş¿źĺě ğŋăůěŋĺ£ Q_{¡ť} ĺ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć (ŇŇ) ŋă ăšőňăţ ďăŋż ć šăąń.1. Ŕřĺ ŕőňěźěŋĺĺ ŋěľšřăńĳŋőčő ăšőňă şčńěřőďă ć

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 5 { 6 2007

Řĺś.1. Śŕĺŋőćżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ďń£ ńěčĺřőćăŋŋżţ śĺśšěň: (a) { ĆěO:Ć, (b) { ĆěO:Ś ĺ (c) { ĆěO:N. Řăśůěšż ňěšőďőň VASP-PAW. Ćśšăćłĺ: śŕĺŋőćżě ŕńőšŋőśšĺ 2p-śőśšő£ŋĺľ ńěčĺřş¿źĺţ ăšőňőć: ąőřă, şčńěřőďă ĺ ăğőšă. Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ EF = 0 ¡Ć

Šăąńĺűă 1

Ĺŋšěčřăńĳŋżě ¡ťťěłšĺćŋżě ğăř£ďż Q¡ť (e) ĺ ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż (ŇŇ, μ_B) ŋă ăšőňăţ ďń£ řăğńĺůŋżţ ¡šăŕőć ĎĆ řăśůěšă ĆěO:C: I { ŕőśńě ŕěřćőľ ĺšěřăűĺĺ, II { ŕőśńě šřěšĳěľ ĺšěřăűĺĺ, III - śăňőśőčńăśőćăŋŋżľ řăśůěš

Be O C Q¡ť ŇŇ Q¡ť ŇŇ Q¡ť ŇŇ BeO 0.91 0.0 {0.91 0.0 { { BeO:C I 0.76 0.0 {0.95 0.0 {2.71 0.0 BeO:C II 0.79 0.03 {0.88 0.09 {1.54 0.58 BeO:C III 0.84 0.08 {0.93 0.06 {0.83 1.15

řěÿěšłş ĆěŐ ěčő ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě şřőćŋĺ řăśŕőńăčă¿šś£ ŋă 2 ¡Ć ŋĺęě ćăńěŋšŋőľ O2p-ğőŋż, ůšő, ěśšěśšćěŋŋő, ŕřĺćőďĺš ł śňěźěŋĺ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ

Řĺś.2. Ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ O2p- ĺ C2p-śőśšő£ŋĺľ ďń£ ńěčĺřőćăŋŋőľ śĺśšěňż ĆěO:Ś: (a) { ŕőśńě ŕěřćőľ ĺšěřăűĺĺ, (b) { ŕőśńě šřěšĳěľ ĺšěřăűĺĺ, (c) { śăňőśőčńăśőćăŋŋżľ řăśůěš. Ćżůĺśńěŋĺ£ ňěšőďőň ĎĆ. Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ EF = 0 ¡Ć

ŕńőšŋőśšĺ ć őąńăśšĳ ŕřĺňěśĺ, šăąń.1. Ŕřĺ ¡šőň śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ Ś2p ŋě ŋăąń¿ďăěšś£. Ŕěřěţőď ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ł şčńěřőďş, ć śćő¿ őůěřěďĳ, ŕřĺćőďĺš ł šőňş, ůšő ¡ŋěřčĺ£ C2p-őřąĺšăńěľ ŋăůĺŋăěš ŕőćżÿăšĳś£, ĺ ŕőśńě šřěšĳěľ ĺšěřăűĺĺ őŋĺ őłăğżćă¿šś£ ćżÿě łřă£ ćăńěŋšŋőľ ğőŋż. Ŕřĺ ¡šőň ¡ńěłšřőŋŋă£ ŕńőšŋőśšĳ ŋăůĺŋăěš śňěźăšĳś£ ś ŕřĺňěśĺ ŋă ňăšřĺűş, ĺ ŋă ăšőňě şčńěřőďă ŕő£ćń£ěšś£ śŕĺŋőćżľ ňőňěŋš. Ŕőśńěďŋěě £ćń£ěšś£ śńěďśšćĺěň šőčő, ůšő C2p_"-őřąĺšăńĺ őłăğżćă¿šś£ ğăŕőńŋěŋż, ă ďćě ĺğ šřěţ C2p_# { ćăłăŋšŋż. Őďŋăłő řăğŋőśšĳ ĺţ ¡ŋěřčĺľ śőśšăćń£ěš ňěŋěě 0.01 ¡Ć. Ťőřňăńĳŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ ŕřĺňěśŋőčő ăšőňă 2p^4, ŋő ğă śůěš čĺąřĺďĺğăűĺĺ ś O2p- ĺ Be2p-śőśšő£ŋĺ£ňĺ ğăř£ď ŋă şčńěřőďě Q^Ś_{¡ť} = −1:54 ě, ă śşňňăřŋżľ ŇŇ řăćěŋ 0:58 —_B (šăąń.1). Ďăńĳŋěľÿĺľ ĺšěřăűĺőŋŋżľ ŕřőűěśś ŕőłăğżćăěš, ůšő ňăčŋĺšŋőě śőśšő£ŋĺě ŕřĺňěśĺ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďŋő, řăğŋőśšĳ ¡ŋěřčĺľ C2p-őřąĺšăńěľ ś řăğŋżňĺ ŕřőěłűĺ£ňĺ śŕĺŋă şćěńĺůĺćăěšś£ ĺ ďőśšĺčăěš 0.85 ¡Ć (řĺś.2). Ć ĺšőčě ğăř£ď ŋă ŕřĺňěśŋőň ăšőňě şňěŋĳÿăěšś£ ďő Q^Ś_{¡ť} = −0:83, ă ěčő ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš řăćěŋ 1:15 —_B.

Ŕőďůěřłŋěň, ůšő ďń£ ńěčĺřőćăŋŋőľ śĺśšěňż ĆěO:C ňăłśĺňăńĳŋőě śŕĺŋőćőě řăśźěŕńěŋĺě ĺśŕżšżćăěš 2p-őąőńőůłă ŕřĺňěśŋőčő űěŋšřă, šőčďă łăł ĺŋďşűĺřőćăŋŋżě ŇŇ ąńĺęăľÿĺţ ł ŕřĺňěśĺ ăšőňőć ňăšřĺűż { ąěřĺńńĺ£ ĺ łĺśńőřőďă (ğă śůěš čĺąřĺďĺğăűĺĺ Ś2p { Ćě2s; 2p-, Ő2p-őřąĺšăńěľ { śň. šăąń.1 ĺ łăřšş ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ȷ, řĺś.3) ňŋőčő ňěŋĳÿě: őłőńő 0:08 —_B ĺ 0:06 —_B, śőőšćěšśšćěŋŋő. Őąźş¿ łăřšĺŋş ŋăňăčŋĺůĺćăŋĺ£ śĺśšěňż BeO:C ŋăčń£ďŋő ďěňőŋśšřĺřşěš łăřšă ďĺťťěřěŋűĺăńĳŋőľ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 5 { 6 2007

Řĺś.3. Łăřšż ŕřőśšřăŋśšćěŋŋżţ řăśŕřěďěńěŋĺľ: (a) ŕőńŋőľ ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ (ρ) ĺ (b) ďĺťťěřěŋűĺăńĳŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ (´ρ#" = ρ# � ρ") ďń£ ńěčĺřőćăŋŋőľ śĺśšěňż ĆěO:Ś. Řăśůěšż ňěšőďőň VASP-PAW

śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ´ȷ_{#"} = ȷ_# − ȷ_", řĺś.3. Śńěďşěš šăłęě ğăňěšĺšĳ, ůšő łőŋšşřż ´ȷ_{#"} ğăňěšŋő ďěťőřňĺřőćăŋż ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ ńĺŋĺľ ňěęăšőňŋżţ ść£ğěľ, şłăğżćă£ ŋă şůăśšĺě ŋěśłőňŕěŋśĺřőćăŋŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ć ść£ğżćă¿źĺţ śőśšő£ŋĺ£ţ ńěčĺřş¿źă£ ŕřĺňěśĳ { ňăšřĺűă.

Ďń£ ĺğşůěŋĺ£ łőřřěń£űĺĺ ňăčŋĺšŋżţ ĺ ğăř£ďőćżţ śőśšő£ŋĺľ ňż ŕřőćěńĺ šăłęě ĎĆ řăśůěšż śĺśšěňż ĆěŐ:Ś ć śŕĺŋ-őčřăŋĺůěŋŋőň ćăřĺăŋšě. Őąŋăřşęěŋő, ůšő řăğńĺůĺ£ ăšőňŋżţ ğăř£ďőć (´Q) ĆěŐ:Ś ć ňăčŋĺšŋőň (Q^m) ĺ ŋěňăčŋĺšŋőň (Q^{nm}) śőśšő£ŋĺ- £ţ (´Q = Q^m − Q^{nm}) őłăğżćă¿šś£ ćěśĳňă ŋěğŋăůĺšěńĳŋżňĺ ĺ śőśšăćń£¿š: ďń£ ŕřĺňěśĺ şčńěřőďă ´Q = 0:12 ě, ďń£ ąńĺęăľÿĺţ ł ŕřĺňěśĺ ăšőňőć ąěřĺńńĺ£ ´Q = 0:06 ě, ğăř£ďőćżě śőśšő£ŋĺ£ ăšőňőć łĺśńőřőďă ć ňăčŋĺšŋőň ĺ ŋěňăčŋĺšŋőň śőśšő£ŋĺ£ţ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ňěŋ£¿šś£.

Śńěďşěš ŕőďůěřłŋşšĳ, ůšő ¡ťťěłš śŕĺŋőćőčő řăśźěŕńěŋĺ£ śőśšő£ŋĺľ ŕřĺňěśĺ şčńěřőďă ć BeO ţőřőÿő ćőśŕřőĺğćőďĺšś£ ć řăśůěšăţ ś řăğŋżňĺ ťőřňăňĺ őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋőčő ŕőšěŋűĺăńă (GGA-PBE [16] ĺ Čşŋŋăřśśőŋă{Ńşŋďłćĺśšă [18], śň. šăąń.1, 2). Őšňěšĺň šăłęě, ůšő őąřăğőćăŋĺě ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ŋă ăšőňăţ şčńěřőďă ĺ ňăčŋěšĺğň \ůĺśšő" şčńěřőďŋżţ ňăłřő- ĺ ŋăŋőśĺśšěň ĺğćěśšěŋ ĺ £ćń£ěšś£ ŕřěďňěšőň ĺŋšěŋśĺćŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ĺ šěőřěšĺůěśłĺţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (őąğőř [21]); ő ćőğňőęŋőśšĺ ňăčŋěšĺğăűĺĺ ŕřĺňěśěľ şčńěřőďă (ĺ łřěňŋĺ£) ć ąőř-ăğőšŋżţ ŋăŋőšřşąłăţ śőőąźă¿š ăćšőřż [22, 23]. Łřőňě šőčő, ć ŋěďăćŋĺţ ¡łśŕěřĺňěŋšăţ [24] ŕőłăğăŋő,

Šăąńĺűă 2

Ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż ŋă ăšőňăţ (μ_Ć), śŕĺŋőćă£ ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ (ďń£ ŋĺğłőśŕĺŋőćőľ śĺśšěňż: N_#(E_F ), śőśš./¡Ć�£ůěľłş) ĺ ÿĺřĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ (ďń£ ćżśőłőśŕĺŋőćőľ śĺśšěňż: ĞŹ, ¡Ć) ďń£ ć¿řšűĺšőŕőďőąŋőčő ĆěO, ńěčĺřőćăŋŋőčő ąőřőň, şčńěřőďőň ĺ ăğőšőň ŕő ďăŋŋżň VASP-PAW

Śĺśšěňă Ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż N#(EF ) ĞŹ Ŕřĺňěśĳ Ćě O ŋă £ůěľłş ĆěO:Ć 1.16 0.20 0.04 2.45 0 5.01 ĆěO:Ś 0.74 0.08 0.03 1.52 4.65 5.60 ĆěO:N 0.42 0.02 0.02 0.83 6.79 6.27

ůšő ŕřĺ ďőŕĺřőćăŋĺĺ şčńěřőďőň ŋěňăčŋĺšŋżţ ŕńěŋőł ZnO ňăšěřĺăń ŕěřěţőďĺš ć śőśšő£ŋĺě řăğąăćńěŋŋőčő ňăčŋĺšŋőčő ŕőńşŕřőćőďŋĺłă, ŕřĺůěň, śőčńăśŋő őűěŋłăň, ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż ďőŕăŋšőć { ăšőňőć şčńěřőďă ć ZnO-ŕńěŋłăţ śőśšăćń£¿š 1.5{3.0 —_B [24].

Ňż ŕřőďőńęĺńĺ ĺğşůěŋĺě ćőğňőęŋőśšĺ ŋăňăčŋĺůĺćăŋĺ£ ŋěňăčŋĺšŋżţ ŕřĺňěśěľ ć śőśšăćě BeO, ŕřőćěď£ ć řăňłăţ őŕĺśăŋŋőľ ňőďěńĺ VASP-PAW řăśůěšż řőďśšćěŋŋżţ śĺśšěň ĆěŐ:(B,N), ĺ šăłęě őąŋăřşęĺńĺ śŕĺŋőćőě řăśźěŕńěŋĺě (2p_"−2ř_#)-śőśšő£ŋĺľ ąőřă ĺ ăğőšă, śň. řĺś.1 ĺ šăąń.2.

Őąśşďĺň őąźĺě ğăłőŋőňěřŋőśšĺ ĺğňěŋěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺ ňăčŋĺšŋżţ śćőľśšć śĺśšěň ĆěŐ:Ţ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ŕřĺřőďż ńěčĺřş¿źěľ ŕřĺňěśĺ Ţ. Ĺţ ŕřőĺśţőęďěŋĺě ňőęŋő őąž£śŋĺšĳ ś şůěšőň ćğăĺňŋőčő ŕőńőęěŋĺ£ ć ¡ŋěřčěšĺůěśłőň śŕěłšřě ĆěŐ:Ţ ćă-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 5 { 6 2007 ńěŋšŋőľ Ő2p-ğőŋż ňăšřĺűż ĺ 2p-ŕőńőśż ńěčĺřş¿źěčő ăšőňă, łőšőřőě, ć śćő¿ őůěřěďĳ, ňőęěš ążšĳ śőőšŋěśěŋő ś ćěńĺůĺŋăňĺ 2p-őřąĺšăńĳŋżţ ¡ŋěřčĺľ (›, śň. [25]) őąřăğş¿źěčő ćăńěŋšŋş¿ ŕőńőśş ĆěŐ łĺśńőřőďă (›_O = −17:188 ¡Ć) ĺ ŕřĺňěśŋżţ ăšőňőć: ąőřă (›_B = = −8:429 ¡Ć), şčńěřőďă (›_C = −11:788 ¡Ć), ăğőšă (›_N = = −15:439 ¡Ć). Ćĺďŋő, ůšő ňăłśĺňăńĳŋőě śŕĺŋőćőě řăśźěŕńěŋĺě (2p_"−2p_#) ĺśŕżšżćă¿š 2p-őřąĺšăńĺ ąőřă, łőšőřżě řăśŕőńăčă¿šś£ ć őąńăśšĺ ĞŹ ňăšřĺűż ĺ ŋăĺąőńěě şďăńěŋż őš Ő2p-ğőŋż. Ŕő ňěřě şňěŋĳÿěŋĺ£ ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő ĺŋšěřćăńă ´"(Ő2p−X2p) ŕřőĺśţőďĺš ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺľ śďćĺč 2p-ŕőńőśż ńěčĺřş¿- źĺţ ăšőňőć, řőśš ŕěřěłřżćăŋĺ£ ś ćăńěŋšŋőľ Ő2p-ğő-ŋőľ ĺ ŕăďěŋĺě ćěńĺůĺŋż řăśźěŕńěŋĺ£ (2p_"−2p_#)-ğőŋ. Ć řěğşńĳšăšě ć ř£ďş ĆěO:Ć→ĆěO:C→ĆěO:N:

(i) śĺśšěňă ĆěO:Ć ŕěřěţőďĺš ć śőśšő£ŋĺě ňăčŋĺšŋőčő ŕőńşŕřőćőďŋĺłă, šőčďă łăł śĺśšěňż ĆěO:C ĺ ĆěO:N śšăŋőć£šś£ ňăčŋĺšŋżňĺ ŕőńşňěšăńńăňĺ, ŕřĺůěň ć ř£ďş ĆěO:C→ĆěO:N řăśšşš ğăŕőńŋěŋĺě Ţ2p_#-ğőŋż ĺ ćěńĺůĺŋż N_#(E_F );

(ii) ďń£ ćżśőłőśŕĺŋőćőľ śĺśšěňż şćěńĺůĺćăěšś£ ÿĺřĺŋă ĞŹ { őš 5.01 ¡Ć (ďń£ ĆěO:Ć) ďő 6.27 ¡Ć ďń£ ĆěO:N;

(iii) ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż ńěčĺřş¿źĺţ ăšőňőć ğăňěšŋő şňěŋĳÿă¿šś£ { őš 1.16 —_B (ďń£ ĆěO:Ć) ďő 0.42 —_B (ďń£ ĆěO:N). Ć ¡šőľ ęě ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĺ şňěŋĳÿă¿šś£ ĺŋďşűĺřőćăŋŋżě ŇŇ ŋă ăšőňăţ Ćě, O ĺ őąźă£ ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĳ ńěčĺřőćăŋŋőľ śĺśšěňż.

Šăłĺň őąřăğőň, řěğşńĳšăšż ŕőğćőń£¿š şšćěřęďăšĳ, ůšő ŕřĺ ůăśšĺůŋőň ğăňěźěŋĺĺ ć śőśšăćě ĆěŐ ăšőňőć łĺśńőřőďă ŋă ăšőňż ąőřă, şčńěřőďă ĺ ăğőšă ĺňěěš ňěśšő śŕőŋšăŋŋă£ śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ ĺţ (2p_"−2p_#)-śőśšő£ŋĺľ, ĺ śĺśšěňż ĆěŐ:Ţ śšăŋőć£šś£ ňăčŋĺšŋżň ŕőńşŕřőćőďŋĺłőň (ĆěŐ:Ć) ńĺąő ňăčŋĺšŋżňĺ ŕőńşňěšăńńăňĺ (ĆěŐ:C,N), čďě ŕřőćőďĺňőśšĳ ąşďěš őśşźěśšćń£šĳś£ ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ğă śůěš śŕĺŋőćżţ Ţ2p_#-śőśšő£ŋĺľ. Ćăęŋő šăłęě őšňěšĺšĳ, ůšő ¡ńěłšřőŋŋżě ĺ ňăčŋĺšŋżě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ ¡šĺţ ňăšěřĺăńőć (ăšőňŋżě ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż, ŕńőšŋőśšĳ śŕĺŋőćżţ ŋőśĺšěńěľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ ĺ ćěńĺůĺŋă ĞŹ), śőčńăśŋő řăśůěšăň, ğăćĺś£š őš šĺŕă ńěčĺřş¿- źěľ ŕřĺňěśĺ (ĺ, őůěćĺďŋő, őš ěě łőŋűěŋšřăűĺĺ), šő ěśšĳ ňőčşš ŋăŕřăćńěŋŋő řěčşńĺřőćăšĳś£.

Ć űěńőň ĺğ ŕřőćěďěŋŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ śńěďşěš, ůšő ŕřő£ćńěŋĺě řăśśňőšřěŋŋőčő ¡ťťěłšă { ŋăňăčŋĺůĺćăŋĺě ŋěňăčŋĺšŋőľ ňăšřĺűż ŕřĺ ěě ńěčĺřőćăŋĺĺ ŋěňăčŋĺšŋżňĺ 2p-ŕřĺňěś£ňĺ ĺ ŕěřěţőď ć śőśšő£ŋĺě ňăčŋĺšŋőčő ŕőńşŕřőćőďŋĺłă ĺńĺ ňăčŋĺšŋőčő ŕőńşňěšăńńă { ňőęŋő őęĺďăšĳ ďń£ ÿĺřőłőčő łńăśśă řőďśšćěŋŋżţ śĺśšěň. Ŕřĺ ¡šőň ć łăůěśšćě ňăšřĺű ňőčşš ćżśšşŕăšĳ, ŋăŕřĺňěř, ţőřőÿő ĺğćěśšŋżě ĺőŋŋżě ĺğőń£šőřż { šăłĺě, łăł šěšřă- ĺńĺ őłšă¡ďřĺůěśłĺ łőőřďĺŋĺřőćăŋŋżě őłśĺďż, ţńőřĺďż ĺńĺ ťšőřĺďż źěńőůŋżţ ĺńĺ źěńőůŋőğěňěńĳŋżţ ňěšăńńőć (ŋăŕřĺňěř, MgO, ŚăŐ, SrO, CaF_2 ĺńĺ CsCl), ă ńěčĺřş¿źĺě ŕřĺňěśĺ ďőńęŋż ćżąĺřăšĳś£ šăł, ůšőąż őřąĺšăńĳŋżě ¡ŋěřčĺĺ ĺţ p-śőśšő£ŋĺľ ążńĺ ćżÿě, ůěň p-ğőŋă łĺśńőřőďă (ĺńĺ ţńőřă, ťšőřă) ňăšřĺűż { ś šěň, ůšőąż ¡šĺ śőśšő£ŋĺ£ ążńĺ ńőłăńĺğőćăŋż ć ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ĺśţőďŋőčő łřĺśšăńńă, ĺ šěň śăňżň śőğďăńĺśĳ şśńőćĺ£ ďń£ ĺţ śŕőŋšăŋŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ.

Ěźě őďĺŋ ĺŋšěřěśŋżľ ćőŕřőś, ćżšěłă¿źĺľ ĺğ ŕřőćěďěŋŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ, łăśăěšś£ ćőğňőęŋőśšĺ śŕőŋšăŋŋőčő ŋăňăčŋĺůĺćăŋĺ£ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ŋăŋőňăšěřĺăńőć ć ŕřĺśşšśšćĺĺ ŕřĺňěśŋżţ p-¡ńěňěŋšőć. Ł ŋăśšő£źěňş ćřěňěŋĺ őąźěľ śšřăšěčĺěľ ŕőńşůěŋĺ£ ňăčŋĺšŋżţ ŋăŋőňăšěřĺăńőć (ć ůăśšŋőśšĺ, ŋăŋőšřşąőł) £ćń£ěšś£ śőğďăŋĺě ŋăŋőšşąşń£řŋżţ łőňŕőğĺšőć ŕřĺ šăł ŋăğżćăěňőň ¡łğő- ĺńĺ ¡ŋďő¡ďřăńĳŋőň ńěčĺřőćăŋĺĺ šřşąőł ăšőňăňĺ ňăčŋĺšŋżţ d-ňěšăńńőć. Ć ŕěřćőň śńşůăě ăšőňż ňěšăńńőć ăďśőřąĺřş¿š ŋă śšěŋłĺ šřşąőł ś ĺţ ćŋěÿŋěľ śšőřőŋż [26], ćő ćšőřőň { ňěšăńńĺůěśłĺň ćőńőłŋőň ğăŕőńŋ£¿š ćŋşšřěŋŋĺě ŕőńőśšĺ šřşąőł [27]. Ĺśţőď£ ĺğ ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć, ňőęŋő ŕřěďńőęĺšĳ ěźě őďĺŋ śŕőśőą ňăčŋěšĺğăűĺĺ ŋăŋőšřşąőł, ŕřěďŕőńăčă¿źĺľ ůăśšĺůŋőě ăšőňŋőě ğăňěźěŋĺě ć śőśšăćě ĺţ śšěŋőł. Šăłőľ ¡ťťěłš ňőęŋő ŕřőčŋőğĺřőćăšĳ, ŋăŕřĺňěř, ďń£ ŋăŋőšřşąőł ĆěŐ [28] ŕřĺ ůăśšĺůŋőň ğăňěźěŋĺĺ ć ĺţ śšěŋłăţ ăšőňőć łĺśńőřőďă ŋă ąőř, şčńěřőď ĺńĺ ăğőš, ĺńĺ ŕřĺ ććěďěŋĺĺ p-ŕřĺňěśěľ ć śőśšăć ŋăŋőšřşąőł MgO [29], MgCl_2 [30] ĺ řőďśšćěŋŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř.

Řăğşňěěšś£, ťőřňĺřőćăŋĺě śŕĺŋőćőčő ňőňěŋšă ďń£ ŋěňăčŋĺšŋőľ ŕřĺňěśĺ ć śőśšăćě ŋěňăčŋĺšŋżţ ňăšřĺű ąşďěš ğăćĺśěšĳ őš ňŋőčĺţ řăğńĺůŋżţ ťăłšőřőć (¡ńěňěŋšŋżľ śőśšăć ňăšřĺűż, ěě łřĺśšăńńĺůěśłă£ ĺ ğőŋŋă£ śšřşłšşřă, ăšőňŋă£ łőőřďĺŋăűĺ£, šĺŕ, ŕőğĺűĺ£ ŕřĺňěśĺ ĺ š.ď.), ĺ řěğşńĳšăš ĺţ śőćőłşŕŋőčő ďěľśšćĺ£ ňőęěš śşźěśšćěŋŋő őšńĺůăšĳś£ ć łăęďőň łőŋłřěšŋőň śńşůăě. Šăł, ŋăÿĺ řăśůěšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő śŕĺŋőćőě řăśźěŕńěŋĺě 2p-śőśšő£ŋĺľ Ć, C ĺ N ć ĆěŐ ŕřőĺśţőďĺš šőńĳłő ďń£ ŕřĺňěśĺ, ŋăţőď£źěľś£ ć ŕőğĺűĺĺ łĺśńőřőďă. Ŕřĺ ğăňěźěŋĺĺ şčńěřőďőň (ąőřőň, ăğőšőň) ąěřĺńńĺ£ ĺńĺ ć ňěęşğěńĳŋőľ ŕőğĺűĺĺ śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ ŕřĺňěśŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŋěš. Ŕő- ¡šőňş ŕřőćěřłă ćżśłăğăŋŋżţ ŕřěďŕőńőęěŋĺľ šřěąşěš ŕřőćěďěŋĺ£ ďń£ łăęďőľ łőŋłřěšŋőľ śĺśšěňż śŕěűĺăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě Ťőŋďă Ŋăşůŋżţ Ÿłőń, čřăŋš ĆŸ # 5138.2006.3.

1. T. Yokoya, T. Nakamura, T. Matsushita et al., Nature 438, 647 (2005).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 5 { 6 2007

2. E. Bustarret, C. Marcenat, P. Achatz et al., Nature 444, 465 (2006).

3. R. A. De Groot, F. M. Mueller, P. G. van Engen, and K. H. J. Buschow, Phys. Rev. Lett. 50, 2024 (1983).

4. Ć. đ. Ĺřţĺŋ, Ň. Ĺ. Łăűŋěńĳśőŋ, Şśŕěţĺ Ťĺğ. Ŋăşł 164, 705 (1994).

5. I. Zutic, J. Fabian, and S. Das Sarma, Rev. Mod. Phys.

76, 323 (2004).

6. W. E. Pickett and J. S. Moodera, Phys. Today 54, 39 (2001).

7. H.-T. Jeng and G. Y. Guo, Phys. Rev. B 67, 094438 (2003).

8. H. J. Xiang, J. Yang, J. G. Hou, and Q. Zhu, New J.

Physics 7, 39 (2005).

9. Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ć. Ń. Łőęěćŋĺłőć, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 82, 239 (2005).

10. M. Shirai, Physica E 10, 143 (2001). 11. M. Shirai, J. Appl. Phys. 93, 6844 (2003). 12. Ć. Ś. Łĺľłő, đ. Ŋ. Ňăłşřĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Łěřăňĺłă ŋă őśŋőćě őłśĺďă ąěřĺńńĺ£: ŕőńşůěŋĺě, ťĺğĺłőţĺňĺůěśłĺě śćőľśšćă ĺ ŕřĺňěŋěŋĺě, Ěłăšěřĺŋąşřč, Ĺğď-ćő ŞřŐ ŘĂŊ, 2006.

13. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 47, 558 (1993). 14. G. Kresse and J. Furthmuller, Phys. Rev. B 54, 11169 (1996).

15. G. Kresse and J. Joubert, Phys. Rev. B 59, 1758 (1999). 16. J. P. Perdew, S. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

17. M. R. Press and D. E. Ellis, Phys. Rev. B 35, 4438 (1987).

18. O. Gunnarsson and B. I. Lundqvist, Phys. Rev. B 13, 4274 (1976).

19. Ň. Ć. Řżęłőć, Ęşřŋ. Śšřşłšşř. Ţĺňĺĺ 39, 1134 (1998).

20. R. F. W. Bader, Atoms in Molecules. A Quantum Theory, Clarendon Press, Oxford, 1990.

21. Š. Ń. Ňăłăřőćă, Ťĺğĺłă ĺ šěţŋĺłă ŕőńşŕřőćőďŋĺłőć 38, 641 (2004).

22. R. Q. Wu, G. W. Peng, L. Liu, and Y. P. Feng, J. Phys.:

Condens. Matter. 18, 569 (2006).

23. M. S. Si and D. S. Xue, Europhys. Lett. 76, 664 (2006). 24. H. Pan, J. B. Yi, J. Y. Lin et al., arXiv:condmat/0610870v1.

25. Ś. Ťşďğĺŋăčă, Ňěšőď ňőńěłşń£řŋżţ őřąĺšăńěľ, Ň.:

Ňĺř, 1983.

26. Y. Yagi, T. M. Briere, M. H. F. Sluiter et al., Phys. Rev.

B 69, 075414 (2004).

27. Y.-J. Kang, J. Choi, C.-Y. Moon, and K. J. Chang, Phys. Rev. B 71, 115441 (2005).

28. Ŕ. Ą. Śőřőłĺŋ, Ă. Ś. Ťěďőřőć, Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, ŤŠŠ 48, 373 (2006).

29. Ă. Ŋ. Ěŋ£ÿĺŋ, Č. Ğăľťěřš, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, ŤŠŠ 48, 751 (2006).

30. M. Linnolahti and T. A. Pakkanen, J. Phys. Chem. B 110, 4675 (2006).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 5 { 6 2007