Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 85, ćżŕ. 7, ś. 418 { 423 © 2007 č. 10 ăŕřěń£

Şśšőľůĺćőśšĳ űěŕőůěł ĺğ ťşńńěřěŋőć Ś_{20}

Ń. Ă. Őŕěŋőć^{1)}, Ĺ. Ć. Ďăćżďőć, Ă. Ĺ. Ŕőďńĺćăěć

Ňőśłőćśłĺľ ĺŋęěŋěřŋő-ťĺğĺůěśłĺľ ĺŋśšĺšşš (Čőśşďăřśšćěŋŋżľ şŋĺćěřśĺšěš), 115409 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 11 ňăřšă 2007 č.

Şśšőľůĺćőśšĳ ňěšăśšăąĺńĳŋżţ űěŕőůěł (Ś20)N, ć łőšőřżţ ťşńńěřěŋż Ś20 śőěďĺŋěŋż ďřşč ś ďřşčőň ŕřőůŋżňĺ łőćăńěŋšŋżňĺ ść£ğ£ňĺ, ĺśśńěďőćăŋă ŕşšěň ůĺśńěŋŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕőšěŋűĺăńă śĺńĳŋőľ ść£ğĺ. Őŕřěďěńěŋż řăğńĺůŋżě łăŋăńż şšřăšż łőňŕńěłśăňĺ (Ś20)N śćőěľ űěŕőůěůŋőłńăśšěřŋőľ śšřşłšşřż, ćłń¿ůă£ řăśŕăď łńăśšěřőć Ś20, ĺţ śńĺ£ŋĺě ďřşč ś ďřşčőň, ă šăłęě őšďěńěŋĺě őďŋőčő ťşńńěřěŋă Ś20 őš űěŕőůłĺ. Ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő řăśśůĺšăŋż ćřěňěŋă ęĺğŋĺ űěŕőůěł (Ś20)N ś N = 3−7 ŕřĺ T = (2000−3500) K. Ŕőłăğăŋő, ůšő şśšőľůĺćőśšĳ űěŕőůěł ţőš£ ĺ ŕőŋĺęăěšś£ ś řőśšőň N, ŋő őśšăěšś£ ďőśšăšőůŋő ćżśőłőľ ďăęě ŕřĺ N ≫ 1. Ĺŋšěřěśŋżň ŕőąőůŋżň řěğşńĳšăšőň řăąőšż śšăńő őąŋăřşęěŋĺě ŋőćżţ ĺğőňěřőć (Ś20)N ś łőňąĺŋăűĺěľ ňěęłńăśšěřŋżţ ść£ğěľ řăğńĺůŋőčő šĺŕă ĺ ś ňăłśĺňăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺěľ ść£ğĺ ťşńńěřěŋőć ć űěŕőůłě.

PACS: 36.40.Qv, 61.48.+c, 71.15.Pd

Ŕőśńě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő őąŋăřşęěŋĺ£ ć 2000 č. ŋăĺňěŋĳÿěčő ćőğňőęŋőčő ťşńńěřěŋă Ś_{20} [1], śň. řĺś.1a, ğŋăůĺšěńĳŋőě ćŋĺňăŋĺě ŕřĺćńěłăěš ćőŕřőś ő

Řĺś.1. (a) Ťşńńěřěŋ Ś20; (b) Ĺğőňěř open-[2+2] łńăśšěřŋőčő ďĺňěřă (Ś20)2. İŋěřčĺ£ ść£ğĺ ťşńńěřěŋőć ć ďĺňěřě ´E = 2.470 ¡Ć/Ś20

śşźěśšćőćăŋĺĺ šćěřďőčő ćěźěśšćă { ťşńńěřĺšă { ŋă ěčő őśŋőćě (ŕő ăŋăńőčĺĺ ś ťşńńěřĺšőň, śőśšő£źĺň ĺğ ťşńńěřěŋőć Ś_{60} [2, 3]). Šěőřěšĺůěśłĺě řăśůěšż [4 { 7] śćĺďěšěńĳśšćş¿š ő ćőğňőęŋőśšĺ ťőřňĺřőćăŋĺ£ łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ĺğ ťşńńěřěŋőć Ś_{20}, ţőš£ śőčńăśĺ£ ŕő ŕőćőďş łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřż ¡šőčő čĺŕőšěšĺůěśłőčő łńăśšěřŋőčő ćěźěśšćă ŕőłă ŋěš

1)e-mail: LAOpenov@mephi.ru

[5 { 7]. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋő, ŕőňĺňő ťşńńěřěŋă Ś_{20}, ŋăąń¿ďăńĺśĳ ńĺÿĳ ğăř£ęěŋŋżě ďĺňěřż (Ś_{20})^+_2 , ă šăłęě łőňŕńěłśż (Ś_{20})^+N c N = 3−13 [8]. Śőőąźěŋĺ£ [9, 10] ő śĺŋšěğě łřĺśšăńńőć C_{20} őśšă¿šś£ ŋěŕőďšćěřęďěŋŋżňĺ. Ć őšńĺůĺě őš ťşńńěřĺšă Ś_{60}, ć łőšőřőň őšďěńĳŋżě łńăśšěřż ść£ğăŋż ďřşč ś ďřşčőň ğă śůěš śńăąőčő ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćśłőčő ŕřĺš£ęěŋĺ£, ňěęłńăśšěřŋżě ść£ğĺ ć ťşńńěřĺšě Ś_{20} ďőńęŋż ĺňěšĳ, śőčńăśŋő šěőřĺĺ [4 { 7], łőćăńěŋšŋş¿ ŕřĺřőďş, ĺ ŕő¡šőňş ążšĳ őůěŋĳ ŕřőůŋżňĺ. Ś őďŋőľ śšőřőŋż, ¡šő ňőęěš śŕőśőąśšćőćăšĳ şśšőľůĺćőśšĺ šćěřďőľ ťăğż. Ś ďřşčőľ śšőřőŋż, śĺńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ňěęďş łńăśšěřăňĺ śŕőśőąŋő ŕřĺćěśšĺ ł ŕěřěţőďş ć ďřşčş¿ ăšőňŋş¿ łőŋťĺčşřăűĺ¿ (ďăęě ŋě łřĺśšăńńĺůěśłş¿, ă ăňőřťŋş¿).

Řăŋěě ňż ŕőłăğăńĺ [11], ůšő ŕřĺ ćżśőłőľ šěňŕěřăšşřě ŕőšěř£ ĺğőńĺřőćăŋŋżň ťşńńěřěŋőň Ś_{20} śćőěľ śťěřőĺďăńĳŋőľ ťőřňż ŕřőĺśţőďĺš ŋě ŕşšěň ěčő ŕěřěţőďă ć řăćŋőćěśŋżľ ĺğőňěř \ůăÿă" ś ňĺŋĺňăńĳŋőľ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺěľ E, ă ŕşšěň řăśŕăďă ć řăğńĺůŋżě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ŋěćżčőďŋżě łćăğĺőďŋőňěřŋżě ĺńĺ łćăğĺďćşňěřŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ. Şšřăšă ňőńěłşń£řŋőľ śšřşłšşřż ďĺňěřőň (Ś_{20})_2, śň. řĺś.1b, ňőęěš ŕřőĺśţőďĺšĳ şęě łăł ĺğ-ğă řăśŕăďă őďŋőčő ĺğ ťşńńěřěŋőć Ś_{20}, šăł ĺ ĺğ-ğă śńĺ£ŋĺ£ ďćşţ ťşńńěřěŋőć Ś_{20} ć łńăśšěř Ś_{40} [12, 13]. Ŕřĺ ¡šőň ćżśőšă U ŋăĺňěŋĳÿěčő ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő ąăřĳěřă, őčřăŋĺůĺćă¿źěčő ĺśţőďŋş¿ ňěšăśšăąĺńĳŋş¿ łőŋťĺčşřăűĺ¿, şňěŋĳÿăěšś£ őš ≈ 5 ¡Ć ďő ≈ 2.5 ¡Ć [12], ůšő ćńěůěš ğă śőąőľ şňěŋĳÿěŋĺě ¡ŋěřčĺľ ăłšĺćăűĺĺ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ŕřőűěśśőć ĺ, łăł śńěďśšćĺě, şňěŋĳÿěŋĺě ćřěňěŋĺ ęĺğŋĺ ŕřĺ ďăŋŋőľ šěňŕěřăšşřě [13]. Ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ ůĺśńă ťşńńěřěŋőć ć łőňŕńěłśăţ (Ś_{20})N c N > 2 ňőęŋő őęĺďăšĳ

418 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 7 { 8 2007 łăł śšăąĺńĺğăűĺĺ ňěšăśšăąĺńĳŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ğă śůěš şćěńĺůěŋĺ£ ůĺśńă ąńĺęăľÿĺţ śőśěďěľ ş łăęďőčő ťşńńěřěŋă, šăł ĺ ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ ŋőćżţ ňěţăŋĺğňőć ŕőšěřĺ şśšőľůĺćőśšĺ.

Ć łăůěśšćě ŕěřćőčő ÿăčă ł ăŋăńĺğş şśšőľůĺćőśšĺ ňăłřőśłőŕĺůěśłĺţ šřěţňěřŋżţ łńăśšěřŋżţ śšřşłšşř ŋă őśŋőćě ťşńńěřěŋőć Ś_{20} ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě šěőřěšĺůěśłĺ ĺśśńěďőćăŋă šěřňĺůěśłă£ şśšőľůĺćőśšĳ łćăğĺőďŋőňěřŋżţ űěŕőůěł (Ś_{20})N . Řăŋěě šăłĺě ňěšăśšăąĺńĳŋżě űěŕőůłĺ ś řăğńĺůŋżňĺ šĺŕăňĺ ść£- ğěľ ňěęďş ťşńńěřěŋăňĺ (řĺś.2ă{ś) řăśśňăšřĺćăńĺśĳ

Řĺś.2. Űěŕőůłĺ (Ś20)5 ś ňěęłńăśšěřŋżňĺ ść£ğ£ňĺ open- [2+2] (a), [2+2] ść£ğ£ňĺ (b) ĺ \ĺśłřĺćńěŋŋżňĺ" ść£ğ£- ňĺ (c), ă šăłęě űěŕőůłĺ ś łőňąĺŋăűĺěľ open-[2+2] ĺ [2+2] ść£ğěľ (d) ĺ open-[2+2] ĺ \ĺśłřĺćńěŋŋżţ" ść£- ğěľ (e). İŋěřčĺĺ ść£ğĺ ´E ťşńńěřěŋőć ć űěŕőůłăţ řăćŋż 3.598 ¡Ć/Ś20 (a), 2.298 ¡Ć/Ś20 (b), 3.511 ¡Ć/Ś20 (c), 2.973 ¡Ć/Ś20 (d), 3.630 ¡Ć/Ś20 (e)

ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (DFT) ĺ ŕşšěň łőňąĺŋăűĺĺ ŕřĺąńĺęěŋĺ£ śĺńĳŋőľ ść£ğĺ ś DFT (ňěšőď DFTB) [4, 7]. Ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ŕřĺ ťĺłśĺřőćăŋŋőň N ňăłśĺňăńĳŋş¿ ćěńĺůĺŋş ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ ťşńńěřěŋőć ´E = E(Ś_{20}) { E[(Ś_{20})N ]/N (šő ěśšĳ ŋăĺňěŋĳÿş¿ ŕőńŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ E[(Ś_{20})N ]) ĺňě¿š űěŕőůłĺ śő ćśěňĺ ňěęłńăśšěřŋżňĺ ść£ğ£ňĺ open-[2+2], łăł ĺ ć ĺğőňěřě (Ś_{20})_2 ś ňĺŋĺňăńĳŋőľ ćěńĺůĺŋőľ E[(Ś_{20})_2], śň. řĺś.1b.

Ňż ĺśŕőńĳğőćăńĺ ďń£ řăśůěšőć ňěšőď śĺńĳŋőľ ść£- ğĺ [14], łőšőřżľ ţőřőÿő ğăřěłőňěŋďőćăń śěą£ ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ łăł ňăńżţ łńăśšěřőć, šăł ĺ ňăłřőśłőŕĺůěśłĺţ śšřşłšşř şčńěřőďă (řăŋěě ňż ś şśŕěţőň ŕřĺňěŋĺńĺ ěčő ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ řăğńĺůŋżţ ţăřăłšěřĺśšĺł ťşńńěřěŋőć Ś_{20}, Ś_{60} ĺ ďřşčĺţ şčńěřőďŋżţ śĺśšěň [11 { 13, 15, 16]). Ŕřěęďě ćśěčő ňż şąěďĺńĺśĳ, ůšő ¡šőš ňěšőď ŕřĺćőďĺš ł šăłőľ ęě ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĺ ć řăśŕőńőęěŋĺĺ űěŕőůěł (Ś_{20})N ŕő śšěŕěŋĺ ĺţ \¡ŋěřčěšĺůěśłőľ ćżčőďŋőśšĺ" (šő ěśšĳ ŕő ćěńĺůĺŋě ´E), łăł ĺ ąőńěě śšřőčĺě řăśůěšż ŋă őśŋőćě DFT [4, 7]. Ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ďăŋŋżňĺ řăąőš [4, 7] ňż ŋăÿńĺ, ůšő ćěńĺůĺŋă ´E ňăłśĺňăńĳŋă ć űěŕőůłăţ śő ść£ğ£ňĺ open-[2+2] ĺ ŋěśłőńĳłő ňěŋĳÿě ć űěŕőůłăţ ś \ĺśłřĺćńěŋŋżňĺ" (twisted, ŕő šěřňĺŋőńőčĺĺ ăćšőřőć [7]) ść£ğ£ňĺ. İłśšřăŕőń£űĺ£ ďăŋŋżţ, ŕőńşůěŋŋżţ ďń£ N = 3−12, ł N → ∞ ďăěš ´E = 4.341 ¡Ć/Ś_{20}, 4.338 ¡Ć/Ś_{20} ĺ 2.744 ¡Ć/Ś_{20} ďń£ open-[2+2], \ĺśłřĺćńěŋŋżţ" ĺ [2+2] ść£ğěľ, śőőšćěšśšćěŋŋő, śň. řĺś.3.

Řĺś.3. Ğăćĺśĺňőśšĺ ¡ŋěřčĺľ ść£ğĺ ´E ťşńńěřěŋőć Ś20 ć űěŕőůłăţ (Ś20)N c řăğńĺůŋżňĺ ňěęłńăśšěřŋżňĺ ść£ğ£- ňĺ őš 1/N. Šřěşčőńĳŋĺłĺ { ćśě ść£ğĺ [2+2], łćăďřăšż { ćśě ść£ğĺ open-[2+2], łřşęłĺ { ćśě ść£ğĺ \ĺśłřĺćńěŋŋżě", śň. řĺś.2a{c. Śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ { ăŕřőłśĺňăűĺĺ ňěšőďőň ŋăĺňěŋĳÿĺţ łćăďřăšőć

Łřőňě šőčő, ňż őąŋăřşęĺńĺ, ůšő ćőğňőęŋż łőňąĺŋăűĺĺ řăğńĺůŋżţ šĺŕőć ňěęłńăśšěřŋżţ ść£ğěľ, śň. řĺś.2d,e. İŋěřčĺĺ ść£ğĺ ´E ŕřĺ ¡šőň, łăł ŕřăćĺńő, ńěęăš ňěęďş śőőšćěšśšćş¿źĺňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ ´E ďń£ űěŕőůěł ś őďŋĺň šĺŕőň ść£ğĺ (řĺś.2d). Ŋő ěśšĳ ĺ ĺŋšěřěśŋőě ĺśłń¿ůěŋĺě. Ŕřĺ N ≥ 4 ŋăńĺůĺě őďŋőľ ĺńĺ ŋěśłőńĳłĺţ \ĺśłřĺćńěŋŋżţ" ść£ğěľ ć űěŕőůłě ś open-[2+2] ść£ğ£ňĺ ňőęěš ŕřĺćőďĺšĳ ł şćěńĺůěŋĺ¿ ´E, šő ěśšĳ ł ŕőŋĺęěŋĺ¿ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 7 { 8 2007 3^�

Šăłĺň őąřăğőň, ś ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ šőůłĺ ğřěŋĺ£, ŋăĺąőńěě ćżčőďŋă łőňąĺŋăűĺ£ open-[2+2] ĺ \ĺśłřĺćńěŋŋżţ" ść£ğěľ. Ŕřĺ ¡šőň, őďŋăłő, ćżĺčřżÿ ć ¡ŋěřčĺĺ őłăğżćăěšś£ ŋăśšőńĳłő ňăń (śř. řĺś.2a,e), ůšő łőŋťĺčşřăűĺĺ ś őďŋĺňĺ ńĺÿĳ open-[2+2] ść£ğ£ňĺ ĺ łőňąĺŋăűĺěľ open-[2+2] ĺ \ĺśłřĺćńěŋŋżţ" ść£ğěľ £ćń£¿šś£ ŕőůšĺ ćżřőęďěŋŋżňĺ ŕő ¡ŋěřčĺĺ.

Ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ šěřňĺůěśłőľ şśšőľůĺćőśšĺ űěŕőůěł (Ś_{20})N ňż ĺśŕőńĳğőćăńĺ ňěšőď ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ. Ć łăůěśšćě ĺśţőďŋżţ ćżąĺřăńĺśĳ łőŋťĺčşřăűĺĺ śő ćśěňĺ ść£ğ£ňĺ open-[2+2]. Ć ŋăůăńĳŋżľ ňőňěŋš ćřěňěŋĺ łăęďőňş ăšőňş śőőąźăńĺśĳ śńşůăľŋżě śłőřőśšĺ ĺ śňěźěŋĺ£ šăł, ůšőąż ĺňŕşńĳś ĺ ňőňěŋš ĺňŕşńĳśă ćśěľ śĺśšěňż ążńĺ řăćŋż ŋşń¿. Ğăšěň ćżůĺśń£ńĺśĳ ďěľśšćş¿źĺě ŋă ăšőňż śĺńż, ŕőśńě ůěčő łńăśśĺůěśłĺě şřăćŋěŋĺ£ ďćĺęěŋĺ£ Ŋĳ¿šőŋă řěÿăńĺśĳ ůĺśńěŋŋő ś ÿăčőň ŕő ćřěňěŋĺ t_0 = 2.72 × 10^{−16} c. Ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ śĺśšěňż (śşňňă ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ĺ łĺŋěšĺůěśłőľ ¡ŋěřčĺľ) őśšăćăńăśĳ ŋěĺğňěŋŋőľ ć ŕřőűěśśě ňőďěńĺřőćăŋĺ£, ůšő őšćěůăěš śĺšşăűĺĺ, łőčďă śĺśšěňă ŋě ŋăţőďĺšś£ ć śőśšő£- ŋĺĺ šěŕńőćőčő řăćŋőćěśĺ£ ś őłřşęěŋĺěň [15]. Ŕřĺ ¡šőň ďĺŋăňĺůěśłă£ šěňŕěřăšşřă T £ćń£ěšś£ ňěřőľ ¡ŋěřčĺĺ őšŋőśĺšěńĳŋőčő ďćĺęěŋĺ£ ăšőňőć ĺ ćżůĺśń£ěšś£ ŕő ťőřňşńě [17, 18] ⟨E_{kin}⟩ =^1_2 kBT (3n − 6), čďě ⟨E_{kin}⟩ { şśřěďŋěŋŋă£ ŕő ćřěňěŋĺ łĺŋěšĺůěśłă£ ¡ŋěřčĺ£ ćśěľ śĺśšěňż, kB { ŕőśšő£ŋŋă£ Ąőńĳűňăŋă, n = 20N { ůĺśńő ăšőňőć ć űěŕőůłě ĺğ N ťşńńěřěŋőć C_{20}. Ŕőśłőńĳłş ćřěňěŋă ęĺğŋĺ τ łőňŕńěłśőć (C_{20})N ďő ňőňěŋšă şšřăšż ĺňĺ śćőěľ łńăśšěřŋőűěŕőůěůŋőľ śšřşłšşřż ¡łśŕőŋěŋűĺăńĳŋő ćőğřăśšă¿š ŕřĺ ŕőŋĺęěŋĺĺ T ĺ, łřőňě šőčő, ćřěň£, ŋěőąţőďĺňőě ďń£ ŕřőćěďěŋĺ£ ůĺśńěŋŋżţ řăśůěšőć ŕřĺ ďăŋŋőľ ćěńĺůĺŋě T , şćěńĺůĺćăěšś£ ś řőśšőň N ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋő N^3, ňż őčřăŋĺůĺńĺśĳ ňőďěńĺřőćăŋĺěň űěŕőůěł ś N ≤ 7 ŕřĺ T = (2000−3500) Ł. Šěň ŋě ňěŋěě, ŋăň şďăńőśĳ ŕřőśńěďĺšĳ ¡ćőń¿űĺ¿ ¡šĺţ űěŕőůěł ć šěůěŋĺě t > 1 ŋś (ĺ ďăęě t > 10 ŋś ŕřĺ N = 3), šőčďă łăł ŕřĺ řăśůěšăţ ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć őążůŋő t < 0.1 ŋś.

Ŋăůŋěň ś šőčő, ůšő ć ŕřőűěśśě \ęĺğŋĺ" űěŕőůěł (C_{20})N ŕřĺ t < τ ňż ŋăąń¿ďăńĺ őůěŋĳ ůăśšş¿ (ğă ćřěňěŋă 0.1{1 ŕś) śňěŋş őďŋőľ ĺńĺ ŋěśłőńĳłĺţ open- [2+2] ść£ğěľ ňěęďş ťşńńěřěŋăňĺ C_{20} ŋă \ĺśłřĺćńěŋŋżě" ĺ őąřăšŋő. İšő őąşśńőćńěŋő, ćő-ŕěřćżţ, ąńĺğőśšĳ¿ ¡ŋěřčĺľ śőőšćěšśšćş¿źĺţ łőŋťĺčşřăűĺľ (śň. řĺś.2) ĺ, ćő-ćšőřżţ, ňăńőľ ćěńĺůĺŋőľ řăğďěń£¿źěčő ĺţ ŕőšěŋűĺăńĳŋőčő ąăřĳěřă (U ≈ 0.6 ¡Ć ďń£ N = 2 [12]), ńěčłő ŕřěőďőńěćăěňőčő ŕřĺ T > 2000 K. Šăłĺě ĺğňěŋěŋĺ£ ňěęłńăśšěřŋżţ ść£ğěľ ŋě ŕřĺćőď£š ŋĺ ł ŕőšěřě ťşńńěřěŋăňĺ C_{20} ć űěŕőůłě śćőěľ śťěřőĺďăńĳŋőľ ťőřňż, ŋĺ ł ŋăřşÿěŋĺ¿ űěńőśšŋőśšĺ űěŕőůłĺ.

Ŋěőęĺďăŋŋő ďń£ śěą£ ňż őąŋăřşęĺńĺ ĺ ěźě őďĺŋ ŕşšĳ \ŕěřěőřčăŋĺğăűĺĺ" ść£ğěľ ňěęďş łńăśšěřăňĺ C_{20}, ć řěğşńĳšăšě łőšőřőčő űěŕőůěůŋă£ ťőřňă łőňŕńěłśőć (C_{20})N šăłęě ć űěńőň ŋě ĺğňěŋ£ěšś£. Ŕřĺ ¡šőň őďŋă ĺğ open-[2+2] ść£ğěľ śŋăůăńă řăğřżćăěšś£, ă ğăšěň ğă őůěŋĳ łőřőšłőě ćřěň£ (0.1 ŕś) ćŋőćĳ ćőśśšăŋăćńĺćăěšś£, ŋő şęě ňěęďş ďřşčĺňĺ ăšőňăňĺ, őłăğżćă£śĳ ŕőćěřŋşšőľ őšŋőśĺšěńĳŋő őśšăńĳŋżţ open-[2+2] ść£ğěľ ć űěŕőůłě ŋă şčőń őłőńő 70^∘, śň. řĺś.4ă. Šăłĺě ĺğňěŋěŋĺ£ ňěęłńăśšěřŋżţ ść£ğěľ ŕřő-

Řĺś.4. (a) Ĺğőňěř (Ś20)3 ś ŕőćěřŋşšżňĺ őšŋőśĺšěńĳŋő ďřşč ďřşčă open-[2+2] ść£ğ£ňĺ. (b) Ĺğőňěř (Ś20)5, őąřăğş¿źĺľś£ ć řěğşńĳšăšě ŕőćőřőšă ĺ ŕőśńěďş¿źěčő \ĺśłřĺćńěŋĺ£" open-[2+2] ść£ğĺ ňěęďş ćšőřżň ĺ šřěšĳĺň ťşńńěřěŋăňĺ Ś20. İŋěřčĺĺ ść£ğěľ ťşńńěřěŋőć ć űěŕőůłăţ ´E = 3.122 ¡Ć/Ś20 (a), 3.624 ¡Ć/Ś20 (b)

ĺśţőď£š ďőćőńĳŋő řěďłő (ŕő-ćĺďĺňőňş, ĺğ-ğă śřăćŋĺšěńĳŋő ąőńĳÿőľ ćěńĺůĺŋż śőőšćěšśšćş¿źěčő ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő ąăřĳěřă), ŋő šěň ŋě ňěŋěě ŋěőďŋőłřăšŋő ŋăąń¿ďăńĺśĳ ŋăňĺ ć űěŕőůłăţ ś řăğńĺůŋżňĺ N. Śăňőě ĺŋšěřěśŋőě, ůšő ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ ´E őąřăğş¿źĺţś£ ŕřĺ ¡šőň ĺğőňěřőć (C_{20})N őłăğżćă¿šś£, ŕşśšĳ ĺ ŋě ŋăňŋőčő, ŋő ąőńĳÿě śőőšćěšśšćş¿źĺţ ğŋăůěŋĺľ ´E ć ĺğőňěřăţ ś open-[2+2] ść£ğ£ňĺ ĺńĺ łőňąĺŋăűĺěľ open-[2+2] ĺ \ĺśłřĺćńěŋŋżţ" ść£ğěľ (ŋăŕřĺňěř, ´E şćěńĺůĺćăěšś£ ŋă 0.017 ¡Ć/C_{20} ŕřĺ N = 3 ĺ ŋă 0.015 ¡Ć/Ś_{20} ŕřĺ N = 5, ěśńĺ ŕőćőřăůĺćăěšś£ open-[2+2] ść£ğĳ ňěęďş ŕěřćżň ĺ ćšőřżň ťşńńěřěŋăňĺ Ś_{20} ć űěŕőůłě). Ňż ŋăąń¿ďăńĺ šăłęě őąřăğőćăŋĺě ĺğőňěřőć, ć łőšőřżţ őďŋă ĺğ ść£ğěľ, open-[2+2], ŋě šőńĳłő ŕőćőřăůĺćăěšś£, ŋő ĺ \ĺśłřĺćń£ěšś£", śň. řĺś.4b. Ĺţ ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ, łăł ŕřăćĺńő, ěźě ćżÿě, ţőš£ šőęě ŋă őůěŋĳ ŋěąőńĳÿş¿ ćěńĺůĺŋş 0.01 ¡Ć/Ś_{20}. Śńěďőćăšěńĳŋő, ¡šĺ ĺğőňěřż őšćěůă¿š ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďŋżň łőŋťĺčşřăűĺ£ň ŕřĺ śőőšćěšśšćş¿- źĺţ N. Ŋăň ŋěĺğćěśšŋż řăąőšż, ć łőšőřżţ śőőąźăńőśĳ ąż ő šăłĺţ ĺğőňěřăţ (C_{20})N .

Ćőŕřőś ő ŕőĺśłě őŕšĺňăńĳŋőčő (ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ňĺŋĺňşňă ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ) ůĺśńă ŕőćěřŋşšżţ ĺ \ĺśłřĺćńěŋŋżţ" ść£ğěľ ĺ ŕőř£ďłă ĺţ ůěřěďőćăŋĺ£ ďřşč ś ďřşčőň ĺ ś open-[2+2] ść£ğ£ňĺ šřěąşěš őšďěńĳŋőčő

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 7 { 8 2007 řăśśňőšřěŋĺ£, ůšő ćżţőďĺš ğă řăňłĺ ďăŋŋőľ śšăšĳĺ. İšőš ćőŕřőś ŋě £ćń£ěšś£ śşźěśšćěŋŋżň ďń£ őśŋőćŋőľ űěńĺ ŋăśšő£źěľ řăąőšż { ĺśśńěďőćăŋĺ£ šěřňĺůěśłőľ şśšőľůĺćőśšĺ űěŕőůěł (C_{20})N , ŕőśłőńĳłş ćśě ŋăľďěŋŋżě ĺğőňěřż ŕőůšĺ ćżřőęďěŋż ŕő ¡ŋěřčĺĺ ĺ śőţřăŋ£¿š űěŕőůěůŋş¿ śšřşłšşřş. Šěň ŋě ňěŋěě, őšňěšĺň, ůšő ŕőńşůěŋŋżě ŋăňĺ řěğşńĳšăšż £ćń£¿šś£ ĺńń¿śšřăšĺćŋżň ŕřĺňěřőň šőčő, łăł ňőďěńĺřőćăŋĺě ďĺŋăňĺłĺ śńőęŋőľ ňŋőčőůăśšĺůŋőľ śĺśšěňż ŕőğćőń£ěš \ăćšőňăšĺůěśłĺ" ŋăţőďĺšĳ ŋőćżě ňěšăśšăąĺńĳŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ, śşźěśšćőćăŋĺě łőšőřżţ ğăřăŋěě ŋě őůěćĺďŋő ĺ łőšőřżě ňőčşš ążšĳ ŕřőŕşźěŋż ŕřĺ ĺţ ŕőĺśłě ĺğ łăłĺţ-ńĺąő ďřşčĺţ (ŋăŕřĺňěř, śĺňňěšřĺľŋżţ) śőőąřăęěŋĺľ. Ć ďăńĳŋěľÿěň ążńő ąż ĺŋšěřěśŋő ŕřőćěśšĺ řăśůěšż ¡ŋěřčĺľ ść£ğĺ ŋăľďěŋŋżţ ŋăňĺ ŋőćżţ ĺğőňěřőć (C_{20})N ňěšőďăňĺ ab initio.

Łăł ĺ ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ šěřňĺůěśłőľ şśšőľůĺćőśšĺ łńăśšěřŋőčő ďĺňěřă (C_{20})_2 [12, 13], ňż ŋăąń¿- ďăńĺ ăłšż řăśŕăďă őďŋőčő ĺğ ťşńńěřěŋőć ć űěŕőůłě, śň. řĺś.5. Ŕřĺ ¡šőň ¡ŋěřčĺ£ ść£ğĺ ´E şňěŋĳÿă-

Řĺś.5. Ňěšăśšăąĺńĳŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ, őąřăğş¿źĺěś£ ŕőśńě řăśŕăďă őďŋőčő ĺğ ťşńńěřěŋőć Ś20 ć űěŕőůłăţ (Ś20)3 (a) ĺ (Ś20)4 (b). Ŋăůăńĳŋă£ šěňŕěřăšşřă T = = 3070 K (a), 3280 K (b). Ćřěň£ ęĺğŋĺ ďő řăśŕăďă τ = 11.6 ŕś (ă), 0.8 ŕś (b). İŋěřčĺ£ ść£ğĺ ŕőśńě řěńăłśăűĺĺ ´E = 0.790 ¡Ć/Ś20 (a), 1.772 ¡Ć/Ś20 (b)

ěšś£ ŋă (1.5{2.5) ¡Ć, šő ěśšĳ śĺśšěňă ćś£łĺľ řăğ ŕěřěţőďĺš ć ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ňěŋěě ćżčőďŋş¿ łőŋťĺčşřăűĺ¿, ůšő śőŕřőćőęďăěšś£ ŕőŋĺęěŋĺěň ěě šěňŕěřăšşřż ćśńěďśšćĺě ŕőśšő£ŋśšćă ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ. Ŕřĺ řăśŕăďě łřăľŋěčő ťşńńěřěŋă (řĺś.5ă) őśšăćÿĺěś£ ć űěŕőůłě ťşńńěřěŋż śőţřăŋ£¿š śćő¿ ĺŋďĺćĺďşăńĳŋőśšĳ ŋěśłőńĳłő ďőńĳÿě, ůěň ŕřĺ řăśŕăďě őďŋőčő ĺğ űěŋšřăńĳŋżţ ťşńńěřěŋőć (řĺś.5b). Őšůăśšĺ ¡šő őąşśńőćńěŋő ąőńěě ğŋăůĺšěńĳŋżň şňěŋĳÿěŋĺěň ´E (šő ěśšĳ ąőńěě śĺńĳŋżň őţńăęďěŋĺěň śĺśšěňż), ă őšůăśšĺ { ňěŋĳÿĺň ůĺśńőň ŋăŕř£ęěŋŋżţ łőćăńěŋšŋżţ ść£ğěľ ş őśšăćÿĺţś£ ťşńńěřěŋőć. Łăł ąż šő ŋĺ ążńő, ćśłőřě ğă řăśŕăďőň őďŋőčő ťşńńěřěŋă śńěďşěš ŕőńŋă£ şšřăšă łőňŕńěłśőň (C_{20})N śćőěľ űěŕőůěůŋőľ śšřşłšşřż ĺ ěčő ŕěřěţőď ć řăğńĺůŋżě (łăł ŕřăćĺńő, łćăğĺďćşňěřŋżě) łőŋťĺčşřăűĺĺ ś ąőńěě ŋĺğłőľ ¡ŋěřčĺěľ ść£ğĺ.

Łăł ĺ ć ďĺňěřě (C_{20})_2 [12, 13], ŕőňĺňő řăśŕăďă śşźěśšćşěš šăłęě ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ďřşčőľ ňěţăŋĺğň ŕőšěřĺ ťşńńěřěŋăňĺ Ś_{20} ć űěŕőůłě śćőěľ ĺŋďĺćĺďşăńĳŋőśšĺ { śńĺ£ŋĺě ďćşţ śőśěďŋĺţ ťşńńěřěŋőć Ś_{20} ć łńăśšěř Ś_{40}, śň. řĺś.6. Ŕřĺ ¡šőň ¡ŋěřčĺ£ ść£ğĺ ´E ŕő-

Řĺś.6. Řăğńĺůŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ űěŕőůłĺ (Ś20)4, őąřăğş¿źĺěś£ ŕőśńě śńĺ£ŋĺ£ ďćşţ ťşńńěřěŋőć Ś20 ć łńăśšěř Ś40. Ŋăůăńĳŋă£ šěňŕěřăšşřă T = 2720 K (a), 2460 K (b). Ćřěň£ ęĺğŋĺ ďő śńĺ£ŋĺ£ τ = 0.17 ŋś (ă), 26.9 ŕś (b). İŋěřčĺ£ ść£ğĺ ŕőśńě řěńăłśăűĺĺ ´E = 5.059 ¡Ć/Ś20 (a), 3.880 ¡Ć/Ś20 (b)

ćżÿăěšś£ ŋă (0.5{1.5) ¡Ć { šěň ąőńĳÿě, ůěň ąńĺęě ŕő śćőěľ śšřşłšşřě őłăğżćăěšś£ łńăśšěř Ś_{40} ł ĺďěăńĳŋőňş ťşńńěřěŋş Ś_{40}. Şćěńĺůěŋĺě ´E ŕřĺćőďĺš ł ŕőćżÿěŋĺ¿ šěňŕěřăšşřż śĺśšěňż, ůšő ćńěůěš ğă śőąőľ ążśšřżľ řăśŕăď łăł łńăśšěřă Ś_{40}, šăł ĺ őśšăćÿĺţś£ ć űěŕőůłě ťşńńěřěŋőć Ś_{20}. Ć ĺšőčě šăłęě őążůŋő őąřăğşěšś£ łăłă£-ńĺąő łćăğĺďćşňěřŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£.

Ŋőćżň, őšśşšśšćş¿źĺň ć ďĺňěřě (C_{20})_2, łăŋăńőň ŋăřşÿěŋĺ£ űěńőśšŋőśšĺ űěŕőůłĺ (C_{20})N £ćń£ěšś£ őšřżć őš ŋěě őďŋőčő ťşńńěřěŋă Ś_{20}, śň. řĺś.7. Śŕřăćěďńĺćőśšĺ řăďĺ śńěďşěš śłăğăšĳ, ůšő šăłőľ őšřżć ňż ŋăąń¿ďăńĺ ćśěčő őďĺŋ řăğ ďń£ űěŕőůłĺ ś N = 3. Ŕő-ćĺďĺňőňş, ¡šő ść£ğăŋő ś ňăńżň ůăśšőšŋżň ťăłšőřőň A śőőšćěšśšćş¿źěčő ŕřőűěśśă. Ĺŋšěřěśŋő, ůšő őšďěńěŋĺě ťşńńěřěŋă Ś_{20} őš űěŕőůłĺ ŕřőĺğőÿńő ŕőśńě ěě ŕěřěţőďă ć ĺğőňěř ś ŕőćěřŋşšőľ ść£- ğĳ¿ open-[2+2], śř. řĺś.4ă ĺ řĺś.7.

Ůšőąż őŕřěďěńĺšĳ ĺğ ůĺśńěŋŋőčő ¡łśŕěřĺňěŋšă ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčĺľ ăłšĺćăűĺĺ Ea ŕřőűěśśőć řăśŕăďă ĺ śńĺ£ŋĺ£ ŕő ťőřňşńě Ăřřěŋĺşśă ďń£ τ(T ), ŋěőąţőďĺňő ŕřĺ łăęďőň N ŋăąřăšĳ ďőśšăšőůŋő ąőńĳÿş¿ śšă-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 7 { 8 2007

Řĺś.7. Ňőňěŋšăńĳŋżě śŋĺňłĺ űěŕőůłĺ (Ś20)3 ŕěřěď őšďěńěŋĺěň őš ŋěá ťşńńěřěŋă Ś20 (ă), ć ŕřőňěęşšőůŋőľ śšăďĺĺ (b) ĺ ŕőśńě őšďěńěŋĺ£ (c). Ŋăůăńĳŋă£ šěňŕěřăšşřă T = 2200 K. Ćřěň£ ęĺğŋĺ ďő őšďěńěŋĺ£ τ = 1.76 ŋś. Ŕřőňěęşšőł ćřěňěŋĺ ňěęďş ŕěřćżň ĺ šřěšĳĺň śŋĺňłăňĺ ´t = 3.8 ŕś

šĺśšĺłş, łăł ¡šő ążńő śďěńăŋő ŋăňĺ řăŋěě ďń£ ťşńńěřěŋă Ś_{60} [15] ĺ ďĺňěřă (Ś_{20})_2 [13]. Ŕőśłőńĳłş śőőšćěšśšćş¿źĺě řăśůěšż šřěąş¿š őůěŋĳ ąőńĳÿĺţ ğăšřăš łőňŕĳ¿šěřŋőčő ćřěňěŋĺ, ňż ŕőśšşŕĺńĺ śńěďş- ¿źĺň őąřăğőň: śřăćŋĺńĺ ŕőńşůěŋŋżě ŕřĺ ŋěłőšőřżţ šěňŕěřăšşřăţ ć ĺŋšěřćăńě T = (2000−3500) Ł ğŋăůěŋĺ£ τ ś ŋăľďěŋŋżňĺ ŋăňĺ řăŋěě [13] ğăćĺśĺňőśš£ňĺ τ(T ) ďń£ řăśŕăďă ĺ śńĺ£ŋĺ£ ťşńńěřěŋőć Ś_{20} ć ďĺňěřě (Ś_{20})_2, śň. řĺś.8. Ŕřĺ ¡šőň, łăł ĺ ć [13], ňż şůĺšżćăńĺ ŕőŕřăćłş ŋă łőŋěůŋżě řăğňěřż šěŕńőćőčő řěğěřćşăřă (˛nite-heat-bath correction) [19, 20], ŕőńăčă£ τ^{−1}(T ) = A exp(−Ea/kBT^∗), čďě T^∗ = T − Ea/2C (ňĺłřőłăŋőŋĺůěśłş¿ šěŕńőěňłőśšĳ ňż śůĺšăńĺ řăćŋőľ C = (3n − 6)kB, čďě n = 20N). Łăł ćĺďŋő ĺğ

Řĺś.8. Ğăćĺśĺňőśšĺ ńőčăřĺťňă ćřěňěŋĺ ęĺğŋĺ τ (ć śěłşŋďăţ) űěŕőůěł (Ś20)N ďő ňőňěŋšă řăśŕăďă őďŋőčő ĺğ ťşńńěřěŋőć Ś20 (ğăłřăÿěŋŋżě śĺňćőńż) ĺńĺ śńĺ£ŋĺ£ ďćşţ ťşńńěřěŋőć Ś20 ć łńăśšěř Ś40 (śćěšńżě śĺňćőńż) őš őąřăšŋőľ ŋăůăńĳŋőľ šěňŕěřăšşřż T^� (ć Łěńĳćĺŋăţ) ś şůěšőň ŕőŕřăćőł ŋă őčřăŋĺůěŋŋżě řăğňěřż šěŕńőćőčő řěğěřćşăřă, śň. šěłśš. N = 3 (łřşęłĺ), 4 (łćăďřăšż), 5 (šřěşčőńĳŋĺłĺ), 6 (řőňąĺłĺ), 7 (ğćěğďőůłĺ). Łřěśšĺł { őšďěńěŋĺě őš űěŕőůłĺ őďŋőčő ťşńńěřěŋă Ś20 ŕřĺ N = 3. Śŕńőÿŋă£ ĺ ÿšřĺţőćă£ ńĺŋĺĺ { ğăćĺśĺňőśšĺ ln(τ) őš 1/T^� ďń£ ŕřőűěśśőć, śőőšćěšśšćěŋŋő, řăśŕăďă ĺ śńĺ£ŋĺ£ ťşńńěřěŋőć Ś20 ć ďĺňěřě (Ś20)2 (ĺğ řăąőšż [13])

řĺś.8, ŕřĺ T < 2500 K ŕőšěř£ űěŕőůłăňĺ şśšőľůĺćőśšĺ őąşśńőćńěŋă šőńĳłő śńĺ£ŋĺěň ťşńńěřěŋőć Ś_{20}, ă ŕřĺ T > 2500 K { ĺ śńĺ£ŋĺěň, ĺ řăśŕăďőň, ţőš£ ăłšż řăśŕăďă śńşůă¿šś£ ğŋăůĺšěńĳŋő řěęě. Ŋěśňőšř£ ŋă šő ůšő şćěńĺůěŋĺě N ŕřĺćőďĺš ł şňěŋĳÿěŋĺ¿ τ, űěŕőůłĺ (Ś_{20})N őśšă¿šś£ ďőśšăšőůŋő şśšőľůĺćżňĺ ĺ ŕřĺ N ≫1. Ěśńĺ ďń£ ďĺňěřă (Ś_{20})_2 śřěďŋ££ ¡ŋěřčĺ£ ăłšĺćăűĺĺ ŕřőűěśśă śńĺ£ŋĺ£ śőśšăćń£ěš Ea = 2.7 ¡Ć [13], šő ďń£ űěŕőůěł (Ś_{20})N ś N > 2, łăł ŕőłăğżćăěš ăŋăńĺğ ŕőńşůěŋŋżţ ďăŋŋżţ, őŋă şňěŋĳÿăěšś£ ćśěčő ńĺÿĳ ŕřĺňěřŋő ć 2 řăğă. Šőčďă, ŕőńăčă£ A ∼ 10^{16} ś^{−1} [13], ŕřĺ T = 300 K ŕőńşůĺň ňăłřőśłőŕĺůěśłĺ ąőńĳÿőě ćřěň£ ęĺğŋĺ τ ∼ 10^7 ś.

Ŋăÿěľ śńěďş¿źěľ ğăďăůěľ £ćń£ěšś£ ĺśśńěďőćăŋĺě şśšőľůĺćőśšĺ ďćşňěřŋżţ ĺ šřěţňěřŋżţ śĺśšěň ŋă őśŋőćě ťşńńěřěŋőć Ś_{20}, ůšő ŕřěďŕőńăčăěšś£ śďěńăšĳ ć ţőďě ďăńĳŋěľÿěľ řăąőšż.

1. H. Prinzbach, A. Weller, P. Landenberger et al., Nature 407, 60 (2000).

2. H. W. Kroto, J. R. Heath, S. C. O’Brien et al., Nature 318, 162 (1985).

3. Ă. Ć. Ěńěűłĺľ, Ą. Ň. Śňĺřŋőć, ŞŤŊ 165, 977 (1995).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 7 { 8 2007

Şśšőľůĺćőśšĳ űěŕőůěł ĺğ ťşńńěřěŋőć Ś_{20} 423

4. Y. Miyamoto and M. Saito, Phys. Rev. B 63, 161401 (2001).

5. S. Okada, Y. Miyamoto, and M. Saito, Phys. Rev. B 64, 245405 (2001).

6. I. Spagnolatti, M. Bernasconi, and G. Benedek, Europhys. Lett. 59, 572 (2002).

7. Z. Chen, T. Heine, H. Jiao et al., Chem. Eur. J 10, 963 (2004).

8. R. Ehlich, P. Landenberger, and H. Prinzbach, J. Chem.

Phys. 115, 5830 (2001).

9. Z. Wang, X. Ke, Z. Zhu et al., Phys. Lett. A 280, 351 (2001).

10. Z. Iqbal, Y. Zhang, H. Grebel et al., Eur. Phys. J. B 31, 509 (2003).

11. Ĺ. Ć. Ďăćżďőć, Ă. Ĺ. Ŕőďńĺćăěć, Ń. Ă. Őŕěŋőć, ŤŠŠ 47, 751 (2005).

12. Ă. Ĺ. Ŕőďńĺćăěć, Ń. Ă. Őŕěŋőć, ŤŠŠ 48, 2104 (2006). 13. Ń. Ă. Őŕěŋőć, Ă. Ĺ. Ŕőďńĺćăěć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 84, 217 (2006).

14. C. H. Xu, C. Z. Wang, C. T. Chan, and K. M. Ho, J.

Phys.: Condens. Matter 4, 6047 (1992).

15. Ń. Ă. Őŕěŋőć, Ă. Ĺ. Ŕőďńĺćăěć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 84, 73 (2006).

16. Ă. Ĺ. Ŕőďńĺćăěć, Ń. Ă. Őŕěŋőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 81, 656 (2005).

17. C. Xu and G. E. Scuseria, Phys. Rev. Lett. 72, 669 (1994).

18. J. Jellinek and A. Goldberg, J. Chem. Phys. 113, 2570 (2000).

19. C. E. Klots, Z. Phys. D 20, 105 (1991).

20. J. V. Andersen, E. Bonderup, and K. Hansen, J. Chem.

Phys. 114, 6518 (2001).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 7 { 8 2007