Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 85, ćżŕ. 12, ś. 761 { 766 © 2007 č. 25 ĺ¿ŋ£

Řăğňěřŋő, ňőřťőńőčĺůěśłĺ ĺ šěřňĺůěśłĺ-ĺŋďşűĺřőćăŋŋżě ťăğőćżě ŕřěćřăźěŋĺ£ ć ąőř-ăğőšŋżţ ŋăŋőćőńőłŋăţ

Ć. Ć. Ĺćăŋőćśłă£^{+∗∇}, Ă. Ğőąěńńĺ^{∗∇}, Č. Ğăľťěřš^∇, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ^{+1)}

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

�_{Laboratoire de Physique des Solides, Universitet Paris-Sud, CNRS, UMR 8502, F-91405 Orsay Cedex, France} r_{Institut f-ur Physikalische Chemie und Elektrochemie, Technische Universitat Dresden, D-01062 Dresden, Germany}

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 20 ňăřšă 2007 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 2 ňă£ 2007 č.

Ŋă őśŋőćě ňěšőďă šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ { śĺńĳŋőľ ść£ğĺ (DFTB) ĺśśńěďőćăŋż śšřşłšşřŋżě, šěřňĺůěśłĺě ĺ ¡ńěłšřőŋŋő-¡ŋěřčěšĺůěśłĺě śćőľśšćă ŋăŋőćőńőłőŋ (ŊĆ) łşąĺůěśłőčő ŋĺšřĺďă ąőřă (BN). Őąŋăřşęěŋ ¡ťťěłš ŕőńŋőľ ĺńĺ ůăśšĺůŋőľ ŕěřěśšřőľłĺ łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřż ŊĆ ć čěłśăčőŋăńĳŋş¿ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš řăğňěřă, ňőřťőńőčĺĺ ĺ šěřňĺůěśłőľ őąřăąőšłĺ ĺśţőďŋőčő ćőńőłŋă. Ć őšńĺůĺě őš ĺğćěśšŋżţ őďŋőřőďŋżţ şčńěřőďŋżţ ăńňăğőŕőďőąŋżţ ŋăŋőćőńőłőŋ, şśšőľůĺćżě ŋăŋőćőńőłŋă BN { ďćşţťăğŋżě śĺśšěňż, \őąőńőůłă" łőšőřżţ ĺňěěš čěłśăčőŋăńĳŋş¿, ă \śěřďűěćĺŋă" { łşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřż. Őąśşęďă¿šś£ ĺğňěŋěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć BN ŋăŋőćőńőłőŋ, ĺŋďşűĺřőćăŋŋżě ĺţ śšřşłšşřŋżňĺ ŕřěćřăźěŋĺ£ňĺ. Ŕőłăğăŋő, ůšő ąőř-ăğőšŋżě ŊĆ ňőčşš ŕřő£ćń£šĳ łăł ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżě, šăł ĺ ňěšăńńőŕőďőąŋżě śćőľśš- ćă. PACS: 61.46.Hk, 65.80.+n, 73.22.−f

Śřěďĺ ňŋőčőőąřăğĺ£ śőćřěňěŋŋżţ ŋăŋőňăšěřĺăńőć ąőńĳÿőľ ŋăşůŋżľ ĺ šěţŋőńőčĺůěśłĺľ ĺŋšěřěś ćżğżćă¿š šăł ŋăğżćăěňżě ŕřőš£ęěŋŋżě (łćăğĺőďŋőňěřŋżě { 1D) ŋăŋőśĺśšěňż, ďńĺŋă łőšőřżţ ŋă ŕőř£ďłĺ ŕřěćőśţőďĺš řăğňěřż ĺţ śěůěŋĺľ. Śřěďĺ šăłĺţ 1D ŋăŋőňăšěřĺăńőć ćżďěń£¿šś£ ďćě őśŋőćŋżě čřşŕŕż, ťĺğĺůěśłĺě śćőľśšćă łőšőřżţ śşźěśšćěŋŋő řăğńĺůă¿šś£. Ł ŕěřćőľ őšŋőś£šś£ ţőřőÿő ĺğćěśšŋżě ŕőńżě 1D śšřşłšşřż { ŋăŋőšřşąłĺ (ŊŠ), ćšőřş¿ čřşŕŕş śőśšăćń£¿š šăł ŋăğżćăěňżě ŋăŋőćőńőłŋă (nanowires { ŊĆ): ňőŋőńĺšŋżě 1D ŋăŋőňăšěřĺăńż ś şŕőř£ďőůěŋŋżň (łřĺśšăńńĺůěśłĺň) ĺńĺ řăğşŕőř£- ďőůěŋŋżň (ăňőřťŋżň) šĺŕăňĺ ăšőňŋżţ śšřşłšşř.

Łăł ŕřăćĺńő, łăęďżľ ĺğ şŕőň£ŋşšżţ łńăśśőć 1D ŋăŋőňăšěřĺăńőć ŕőńşůă¿š ŋă őśŋőćě őŕřěďěńěŋŋőľ čřşŕŕż łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ćěźěśšć. Šăł, ěśńĺ \ŕřěłşřśőřăňĺ" ŋăŋőšřşąőł ůăźě ćśěčő ćżśšşŕă¿š ćěźěśšćă ĺńĺ śőěďĺŋěŋĺ£ śő śńőĺśšőľ śšřşłšşřőľ ĺ řěğłő ăŋĺğőšřőŕŋżňĺ šĺŕăňĺ ňěę- ĺ ćŋşšřĺśńőěćżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ (čřăťĺš, čěłśăčőŋăńĳŋżľ ŋĺšřĺď ąőřă, śńőĺśšżě ţăńĳłőčěŋĺďż, őłśĺďż ňěšăńńőć ĺ š.ď. [1, 2]), šő ŋăŋőćőńőłŋă şśŕěÿŋő ŕőńşůěŋż ŋă őśŋőćě čőřăğďő ąőńěě ÿĺřőłőčő ŋăąőřă łőŋďěŋśĺřőćăŋŋżţ ťăğ ś řăğŋőőąřăğŋżňĺ šĺŕăňĺ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ śšřşłšşř [3 { 6].

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

Ăńńőšřőŕĺ£ (ŕőńĺňőřťĺğň), ŕřĺśşźĺľ ř£ďş ćěźěśšć (śőěďĺŋěŋĺľ), łőšőřżě ĺňě¿š łăł ăŋĺğőšřőŕŋżě (śńőĺśšżě), šăł ĺ ĺğőšřőŕŋżě łřĺśšăńńĺůěśłĺě ňőďĺťĺłăűĺĺ, őŕřěďěń£ěš ĺţ ŕőšěŋűĺăńĳŋş¿ śŕőśőąŋőśšĳ ťőřňĺřőćăšĳ őąă šĺŕă 1D śšřşłšşř { ŋăŋőšřşąłĺ ĺ ŋăŋőćőńőłŋă [3 { 7], ă šăłęě ćőğňőęŋőśšĳ ťăğőćżţ ŕěřěţőďőć ć ŋăŋőřăğňěřŋżţ ťőřňăţ ¡šĺţ ćěźěśšć. Ŋăŕřĺňěř, ďń£ śěňěľśšćă 1D ŋăŋő-ăńńőšřőŕőć şčńěřőďă { čřăťĺšőŕőďőąŋżţ (sp^2) ŋăŋőšřşąőł ĺ ăńňăğőŕőďőąŋżţ (sp^3) ŋăŋőćőńőłőŋ şśšăŋőćńěŋă [7, 8] ćőğňőęŋőśšĳ ĺţ ćğăĺňŋżţ ŕřěćřăźěŋĺľ (sp^2 ↔ sp^3) ĺ ŕřěďńőęěŋ [9] śŕőśőą ŕőńşůěŋĺ£ sp^3 ŋăŋőćőńőłőŋ ĺğ ňŋőčőśńőľŋżţ sp^2 şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł. Ąőńěě šőčő, śşźěśšćşěš ćěřő£šŋőśšĳ [10, 11] ťőřňĺřőćăŋĺ£ \śňěÿăŋŋżţ" (sp^2 + sp^3) 1D ŋăŋő-ăńńőšřőŕőć şčńěřőďă { ğă śůěš \čřăťĺšĺğăűĺĺ" ŕőćěřţŋőśšĺ ăńňăğőŕőďőąŋżţ ćőńőłőŋ.

Ŋăř£ďş ś şčńěřőďőň, ŋĺšřĺď ąőřă (BN) £ćń£ěšś£ ćăęŋěľÿĺň ňăšěřĺăńőň, ďń£ łőšőřőčő ŕőńşůěŋ ÿĺřőłĺľ śŕěłšř řăğŋőőąřăğŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř { ťşńńěřěŋőć, őŋĺőŋőć, ŋăŋőšřşąőł, ŋăŋőćőńőłőŋ ĺ š.ď. [2, 12]. Ć łřĺśšăńńĺůěśłőň śőśšő£ŋĺĺ BN śşźěśšćşěš ć ďćşţ őśŋőćŋżţ ňőďĺťĺłăűĺ£ţ { čěłśăčőŋăńĳŋőľ (čřăťĺšőŕőďőąŋőľ { sp^2) { č-BN ĺ łşąĺůěśłőľ (ăńňăğőŕőďőąŋőľ { sp^3) { ł-BN. Ťăğőćżľ ŕěřěţőď č-BN ↔ ł- BN ŕřőĺśţőďĺš ŕřĺ T ∼ 3000 K ĺ P ≥ 8 ČŔă, ŕřĺ ¡šőň ďĺ¡ńěłšřĺůěśłă£ źěńĳ E_g ňăšěřĺăńă řăśšěš őš 5:4 ÷ 5:8 ¡Ć (č-BN) ďő 6:1 ÷ 6:4 ¡Ć (ł-BN) [13, 14]. Ŋă-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 11 { 12 2007 761 ŋőšřşąłĺ ŋă őśŋőćě č-BN ł ŋăśšő£źěňş ćřěňěŋĺ ţőřőÿő ĺğşůěŋż. Őŋĺ £ćń£¿šś£ ÿĺřőłőğőŋŋżňĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ (E_g ∼ 4:5 ÷ 5:5 ¡Ć [2, 12]), ŕřĺůěň ćěńĺůĺŋă E_g ňăńő ğăćĺśĺš őš ăšőňŋőľ śšřşłšşřż śšěŋőł (ţĺřăńĳŋőśšĺ) ĺ řăğňěřőć BN-ŊŠ, ůšő £ćń£ěšś£ ŕřĺćńěłăšěńĳŋżň ťăłšőřőň ďń£ ĺţ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ć řăğńĺůŋżţ ŋăŋő¡ńěłšřőŋŋżţ şśšřőľśšćăţ, šăłĺţ łăł ňőńěłşń£řŋżě šřăŋğĺśšőřż, őąőńőůłĺ \ŋăŋőłăąěńěľ" ĺ š.ď. [15, 16].

Ŋăőąőřőš, śćěďěŋĺ£ ő ťĺğĺůěśłĺţ śćőľśšćăţ ăńĳšěřŋăšĺćŋőľ čřşŕŕż 1D-ŋăŋőśšřşłšşř { ňőŋőńĺšŋżţ BN ŋăŋőćőńőłőŋ { łřăľŋě őčřăŋĺůěŋż. Ďěńő ć šőň, ůšő ĺğćěśšŋżě ł śěčőďŋ£ÿŋěňş ďŋ¿ BN ćőńőłŋă (śő śšřşłšşřăňĺ č-BN (ć ćĺďě \ęčşšă" ćńőęěŋŋżţ ďřşč ć ďřşčă łőŋşśőć, śćěřŋşšżţ ĺğ čřăťĺšőŕőďőąŋżţ śěšőł č-BN) [17 { 19], šşřąőśšřăšŋőčő t-BN [20] ĺ ł-BN [21]) ŕőńşůă¿š, łăł ŕřăćĺńő, ć śňěśĺ ś ďřşčĺňĺ BN ŋăŋőśšřşłšşřăňĺ (ŋăŋőšřşąłăňĺ, ŋăŋőŕńăśšĺŋłăňĺ, ŋăŋőłřĺśšăńńĺšăňĺ, ťşńńěřěŋăňĺ ĺ š.ď.), ĺ ćżďěńěŋĺě ćőńőłőŋ \ć ůĺśšőň ćĺďě" ďń£ ŕőśńěďş¿źĺţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ćěśĳňă śńőęŋş¿ ğăďăůş [22]. Őśšă¿šś£ őšłřżšżňĺ ćőŕřőśż ő ćőğňőęŋőśšĺ ťăğőćżţ ŕřěćřăźěŋĺľ (č-BN↔ł-BN) ĺ ĺţ ćńĺ£ŋĺĺ ŋă ťĺğĺůěśłĺě śćőľśšćă BN ćőńőłőŋ.

Ć ŋăśšő£źěň śőőąźěŋĺĺ ĺğńőęěŋż řěğşńĳšăšż ŕěřćżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ śšřşłšşřŋżţ, šěřňĺůěśłĺţ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć ŋăŋőćőńőłőŋ ŋĺšřĺďă ąőřă śő śšřşłšşřőľ ł-BN. Őąśşęďěŋż ťăğőćă£ śšăąĺńĳŋőśšĳ ĺ ťăğőćżě ŕřěćřăźěŋĺ£ ć 1D ŋăŋőśšřşłšşřăţ ł-BN ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš 1) řăğňěřă, 2) ňőřťőńőčĺĺ ĺ 3) šěřňĺůěśłĺţ şśńőćĺľ.

Ŕőśłőńĳłş ăšőňŋă£ śšřşłšşřă ĺ ňőřťőńőčĺ£ 1D ŋăŋőćőńőłőŋ ğăćĺśĺš őš şśńőćĺľ ĺţ řőśšă [12], ňż řăśśňőšřěńĺ ăšőňŋżě ňőďěńĺ ł-BN ćőńőłőŋ, ĺňĺšĺřş¿źĺě ĺţ őąřăğőćăŋĺě ŕřĺ řăğńĺůŋżţ ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ šăłőčő řőśšă: [001], [111] ĺ [110]. Ŕřĺ ¡šőň ĺśţőďŋżě ňőŋőńĺšŋżě čőňőčěŋŋżě BN ćőńőłŋă ŕřěďśšăćń£ńĺ śőąőľ ąěśłőŋěůŋő-ŕřőš£ęěŋŋżě ŕřĺğňăšĺůěśłĺě łřĺśšăńńĺšż, \ćżřěğăŋŋżě" ĺğ łřĺśšăńńă ł-BN ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋő ŕńőśłőśš£ň (001), (111) ĺ (110) { ďăńěě ŊĆ šĺŕőć I, II ĺ III, śőőšćěšśšćěŋŋő, řĺś.1.

Ďń£ ăŋăńĺğă ğăćĺśĺňőśšĺ śšăąĺńĳŋőśšĺ ĺ śćőľśšć ŊĆ őš ĺţ ňőřťőńőčĺĺ ĺ řăğňěřă (ć łăůěśšćě řăğňěřŋőčő ŕăřăňěšřă ćőńőłőŋ ĺśŕőńĳğőćăŋż ŕńőźăďĺ ĺţ ŕőŕěřěůŋőčő śěůěŋĺ£ S) ćăřĳĺřőćăńĺ šĺŕż ĺţ ŕőŕěřěůŋőčő śěůěŋĺ£ (řĺś.1) ĺ ŕńőźăďĳ S ć ĺŋšěřćăńě 20 < S < 500 A^2. Łřőňě šőčő, ŕřőćőďĺńőśĳ śřăćŋěŋĺě śšřşłšşřŋżţ śćőľśšć ŊĆ ś řăğńĺůŋżňĺ šĺŕăňĺ čřăŋěľ: ŋěŕőń£řŋżňĺ (ćłń¿ůă¿źĺňĺ řăćŋőě ůĺśńő ăšőňőć Ć ĺ N) ĺ ŕőń£řŋżňĺ, śőďěřęăźĺňĺ ăšőňż ąőřă ĺńĺ ăğőšă.

Ĺśŕőńĳğş£ şłăğăŋŋżě \ĺďěăńĳŋżě" ăšőňŋżě ňőďěńĺ ł-BN ćőńőłőŋ łăł śšăřšőćżě, ňż ŕřőćěńĺ ĺţ ŕőńŋş¿ śšřşłšşřŋş¿ őŕšĺňĺğăűĺ¿ (ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł ăšőňŋżň ŕőğĺűĺ£ň ć řăňłăţ čřăďĺěŋšŋőľ śţěňż { ŕő şśńőćĺ¿ ďőśšĺęěŋĺ£ ňĺŋĺňşňă ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ śĺśšěňż) ĺ ğăšěň ćżŕőńŋĺńĺ řăśůěšż ĺţ ¡ńěłšřőŋŋőčő śšřőěŋĺ£ - ğőŋŋżň ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ { śĺńĳŋőľ ść£ğĺ (DFTB), ťőřňăńĺğň łőšőřőčő ĺğńőęěŋ ć [23]. Ěčő ŕřĺňěŋĺňőśšĳ ďń£ őŕĺśăŋĺ£ řăğńĺůŋżţ BN ňăšěřĺăńőć, ă šăłęě śřăćŋěŋĺě ŕőńşůăěňżţ ć řăňłăţ DFTB ňěšőďă řěğşńĳšăšőć ś ĺňě¿źĺňĺś£ šěőřěšĺůěśłĺňĺ ĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ ŕőďřőąŋő őąśşęďăěšś£ ć řăąőšăţ [24 { 27].

Ăŋăńĺğ šěřňĺůěśłĺţ ďěťőřňăűĺľ ł-BN ŊĆ (ŕřĺ ŕőśšő£ŋŋőň őąžěňě ĺ ğăďăŋŋőľ šěňŕěřăšşřě, šăł ŋăğżćăěňżľ NVT ăŋśăňąńĳ) ŕřőćőďĺńĺ ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ (ŇĎ) ć ćăřĺăŋšě ŕřĺąńĺęěŋĺ£ DFTB, ŕăłěš deMon [28]. Ŕőśšő£ŋŋă£ šěňŕěřăšşřă śĺśšěňż ğăďăŋă šěřňőśšăšőň Ąěřěŋďśěŋă [29] ś łőŋśšăŋšőľ ść£ğĺ 0.1. Ďń£ łăęďőčő ŊĆ ŕőńşůěŋż ŇĎ šřăěłšőřĺĺ ć 10 ŕś ŕřĺ šřěţ řăğńĺůŋżţ šěňŕěřăšşřăţ: Š = 300, 1000 ĺ 1500 Ł.

Ŋă řĺś.1 ŕřěďśšăćńěŋż ŕřĺňěřż ăšőňŋżţ śšřşłšşř ł-BN ŋăŋőćőńőłőŋ ďő ĺ ŕőśńě ĺţ śšřşłšşřŋőľ őŕšĺňĺğăűĺĺ. Ćĺďŋő, ůšő ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš řăğňěřőć (S) ĺ šĺŕă (I-III) ćżďěń£¿šś£ čřşŕŕż ćőńőłőŋ, ďń£ łőšőřżţ ĺţ \ťăğőćă£ śšăąĺńĳŋőśšĳ" ĺ ćĺď śšřşłšşřŋżţ ŕřěćřăźěŋĺľ őłăğżćă¿šś£ ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő řăğńĺůŋżňĺ.

Ďń£ ćőńőłőŋ šĺŕőć I ĺ II ňăńżţ řăğňěřőć (S < < 100 A^2) łşąĺůěśłă£ śšřşłšşřă ŋěśšăąĺńĳŋă: ŋăąń¿ďăěšś£ ŕěřěţőď ¡šĺţ ŊĆ ć čěłśăčőŋăńĳŋş¿ śšřşłšşřş. Ŋăĺąőńěě ĺŋšěřěśŋż ¡ťťěłšż řěńăłśăűĺőŋŋżţ ŕěřěśšřőěł ł-BN ćőńőłőŋ II šĺŕă ś S > 100 A^2, ďń£ łőšőřżţ ŕřőĺśţőďĺš ťőřňĺřőćăŋĺě \ďćşţťăğŋżţ" śšřşłšşř: ćŋěÿŋĺě śńőĺ ŕřĺŋĺňă¿š čěłśăčőŋăńĳŋőě śšřőěŋĺě, ŋő ćŋşšřĺ ŊĆ śőţřăŋ£ěšś£ \śšěřęěŋĳ" łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřż. Śńěďőćăšěńĳŋő, ňőęŋő čőćőřĺšĳ ő ťőřňĺřőćăŋĺĺ \čĺąřĺďŋżţ" (sp^2 +sp^3) BN ŋăŋőćőńőłőŋ, śőůěšă¿źĺţ śšřşłšşřŋżě šĺŕż č- (sp^2) ĺ ł-(sp^3) BN. Őąřăğőćăŋĺě ďćşţťăğŋżţ śĺśšěň ŋăąń¿ďăěšś£ šăłęě ć śńşůăě ćőńőłőŋ I šĺŕă { ŕřőĺśţőďĺš ĺţ ůăśšĺůŋőě řăśśńăĺćăŋĺě ś śőţřăŋěŋĺěň łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřż śšěřęŋ£.

Şňěśšŋő őšňěšĺšĳ, ůšő śţőďŋżě ¡ťťěłšż \čřăťĺšĺğăűĺĺ" ŋăąń¿ďăńĺ łăł ŕřĺ řěłőŋśšřşłűĺĺ ŕőćěřţŋőśšŋżţ śńőěć łşąĺůěśłőčő ŋĺšřĺďă ąőřă [30], šăł ĺ ďń£ šőŋłĺţ ŕńěŋőł ł-BN [31]. Ć őąźěň śńşůăě ¡ťťěłš ŕěřěśšřőľłĺ ćŋěÿŋĺţ śńőěć BN ćőńőłőŋ ňőęŋő śőőšŋěśšĺ ś ňěŋĳÿěľ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ śšăąĺńĳŋőśšĳ¿ łşąĺůěśłőľ ťăğż BN ć śřăćŋěŋĺĺ ś čěłśăčőŋăńĳ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 11 { 12 2007

Řĺś.1. Ććěřţş: ĺśţőďŋżě ăšőňŋżě śšřşłšşřż łřĺśšăńńă łşąĺůěśłőčő BN, ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ łőšőřżţ ćżřěğăńĺ ŋăŋőćőńőłŋă: (001) { šĺŕ I, (111) { šĺŕ II ĺ (110) { šĺŕ III. Śěřěďĺŋă: ăšőňŋżě śšřşłšşřż ŕőŕěřěůŋżţ śěůěŋĺľ ĺśţőďŋżţ (śńěćă) ĺ őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżţ (śŕřăćă) ąőř-ăğőšŋżţ ŋăŋőćőńőłőŋ (śńěćă ŋăŕřăćő: šĺŕż I, II, III). Ćŋĺğş: ăšőňŋżě śšřşłšşřż ŕőŕěřěůŋżţ śěůěŋĺľ ĺśţőďŋőčő (ă) ĺ őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżţ BN ŋăŋőćőńőłőŋ šĺŕă I ś ŋěŕőń£řŋżňĺ (b) ĺ ŕőń£řŋżňĺ čřăŋ£ňĺ: śőďěřęăźĺňĺ ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ăšőňż N (c) ĺńĺ B (d)

ŋőľ: śőčńăśŋő őűěŋłăň [32], ¡ŋěřčĺ£ ăšőňŋőčő śűěŕńěŋĺ£ (łőčěğĺĺ) ďń£ č-BN ŋă ∼ 0:06 ¡Ć/ăšőň ćżÿě, ůěň ďń£ ł-BN. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě śćĺďěšěńĳśšćă őďŋőćřěňěŋŋőčő ŕřĺśşšśšćĺ£ (sp^2) ĺ (sp^3) śőśšő£ŋĺľ ć BN ŋăŋőćőńőłŋăţ ŕřĺćőď£š ăćšőřż [33].

Ďń£ BN ćőńőłőŋ şłăğăŋŋżě śšřşłšşřŋżě ŕěřěśšřőľłĺ ąşďşš ğăćĺśěšĳ šăłęě őš: 1) šĺŕă čřăŋěľ ŊĆ { ŋěŕőń£řŋżţ ĺńĺ ŕőń£řŋżţ ĺ 2) ůĺśńă ŋěśłőňŕěŋśĺřőćăŋŋżţ (\őąőřćăŋŋżţ") ść£ğěľ ďń£ ăšőňőć, ńěęăźĺţ ŋă čřăŋ£ţ ćőńőłőŋ. Ć łăůěśšćě ŕřĺňěřă ŋă řĺś.1 ŕřĺćěďěŋż ŋăůăńĳŋżě ĺ őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě śšřşłšşřż ćőńőłŋă šĺŕă I ś ŋěŕőń£řŋżňĺ ĺ ŕőń£řŋżňĺ šĺŕăňĺ čřăŋěľ. Ćĺďŋő, ůšő ć őšńĺůĺě őš ćőńőłŋă ś ŋěŕőń£řŋżňĺ čřăŋ£ňĺ, ŕřěšěřŕěćă¿źěčő ğŋăůĺšěńĳŋżě ŕěřěśšřőľłĺ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ś őąřăğőćăŋĺěň \čĺąřĺďŋőľ" ďćşţťăğŋőľ śšřşłšşřż, ćőńőłŋă šőčő ęě řăğňěřă, őčřăŋĺůěŋŋżě ŕőń£řŋżňĺ čřăŋ£ňĺ, ć ąőńĳÿěľ śšěŕěŋĺ śőţřăŋ£¿š ĺśţőďŋş¿ śšřşłšşřş ĺ śšřşłšşřŋżě ŕěřěśšřőľłĺ ğăšřăčĺćă¿š šőńĳłő ŋěśłőńĳłő ŕěřćżţ ćŋěÿŋĺţ śńőěć.

Ďń£ ćőńőłőŋ šĺŕă III ćő ćśěň ĺŋšěřćăńě ĺţ řăğňěřőć łşąĺůěśłă£ śšřşłšşřă őłăğżćăěšś£ ŋěşśšőľůĺćőľ ĺ ŕěřěţőďĺš ć čěłśăčőŋăńĳŋş¿ { ś řăśśńőěŋĺěň ňőŋőńĺšŋőčő ćőńőłŋă ŋă ťřăčňěŋšż č-BN. Őšňěšĺň, ůšő ďń£ ćőńőłőŋ ďăŋŋőčő šĺŕă ňĺŋĺňăńĳŋőčő řăğňěřă (S < 10−15 A^2) ¡ŋěřčěšĺůěśłă£ śšăąĺńĺğăűĺ£ ŕřőĺśţőďĺš ğă śůěš ĺţ ŕřěćřăźěŋĺľ ć ŕőńżě (šřşąůăšżě) ŋăŋőťőřňż ś čěłśăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřőľ.

Ŕřĺ śšřşłšşřŋżţ ŕřěćřăźěŋĺ£ţ (sp^2 ↔ sp^3) BN ćőńőłőŋ ğăňěšŋő ňěŋ£¿šś£ ňěęăšőňŋżě řăśśšő£ŋĺ£ ă^{B−N}, ůšő łőřřěńĺřşěš ś ĺğňěŋěŋĺěň łőőřďĺŋăűĺőŋŋżţ ůĺśěń (ŁŮ) ăšőňőć, řăćŋżţ 3 ďń£ sp^2 čěłśăčő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 11 { 12 2007 ŋăńĳŋőľ ĺ 4 ďń£ sp^3 łşąĺůěśłőľ śšřşłšşř, śň. šăąńĺűş. Šăł, ďń£ ŋăĺąőńěě šőŋłĺţ ćőńőłőŋ ĺţ śřěďŋĺě

Ŕńőźăďĺ ŕőŕěřěůŋżţ śěůěŋĺľ (S, A^2) ĺ śřěďŋĺě ňěęăšőňŋżě řăśśšő£ŋĺ£ (a, A) ďń£ ŋěłőšőřżţ őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżţ śšřşłšşř ŋăŋőćőńőłőŋ ŋă őśŋőćě ł-BN. Řăśůěšż ňěšőďőň DFTB S a S a S a

(100)-šĺŕ I� (111)-šĺŕ II (110)-šĺŕ III 126.84 1.45 (2.61)� 26.28 1.51 (2.42) 20.19 1.48 (2.75) 173.27 1.57 (2.63) 57.44 1.52 (2.62) 36.83 1.53 (2.83) 213.44 1.54 (3.05) 100.78 1.54 (2.87) 46.97 1.52 (2.80) 342.97 1.55 (3.18) 155.88 1.55 (3.04) 129.29 1.54 (3.09)

�_{Šĺŕ ŋăŋőćőńőłŋă (I-III), śň. řĺś. 1.} �_{Ć śłőąłăţ { śřěďŋĺě łőőřďĺŋăűĺőŋŋżě ůĺśńă ăšőňőć.}

ŁŮ ğăňěšŋő ňěŋĳÿě šřěţ { ğă śůěš ŕřĺśşšśšćĺ£ ğŋăůĺšěńĳŋőčő ůĺśńă \ŕőćěřţŋőśšŋżţ" ăšőňőć ś őąőřćăŋŋżňĺ ść£ğ£ňĺ. Ŋăőąőřőš, ďń£ ŋăĺąőńěě ňăśśĺćŋżţ ćőńőłőŋ śřěďŋĺě ŁŮ > 3, őšřăęă£ ŕřĺśşšśšćĺě (sp^3) ăšőňőć ś ŁŮ = 4 ć śőśšăćě łşąĺůěśłőľ \śěřďűěćĺŋż" ćőńőłŋă. Ś řőśšőň řăğňěřőć ĺ ŁŮ ćőńőłőŋ śřěďŋĺě řăśśšő£ŋĺ£ ă^{B−N} šăłęě ćőğřăśšă¿š { őš 1.43 ďő 1.55 A ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ĺğćěśšŋőľ šěŋďěŋűĺěľ řőśšă ă^{B−N} ć ąőř-ăğőšŋżţ śĺśšěňăţ ś řăğŋőľ ăšőňŋőľ łőőřďĺŋăűĺěľ ć ř£ďş: ňőńěłşńă BN (ŁŮ = 1, ă^{B−N} = 1:28 A)→ ńĺŋěľŋă£ űěŕĳ : : : -B-N- B-N-: (ŁŮ = 2, ă^{B−N} = 1:30 A)→ łřĺśšăńńż: č-BN (ŁŮ = 3, ă^{B−N} = 1:45 A)→ ł-BN (ŁŮ = 4, ă^{B−N} = 1:57 A) [34].

Ŋă řĺś.2 ŕřĺćěďěŋż ğăćĺśĺňőśšĺ ŕőńŋżţ ¡ŋěřčĺľ (E_{tot}, ć ŕěřěśůěšě ŋă ăšőň) ďń£ őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżţ

Řĺś.2. Ğăćĺśĺňőśšĳ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ (Etot, ¡Ć/ăšőň) BN ŋăŋőćőńőłőŋ őš ŕńőźăďĺ ĺţ ŕőŕěřěůŋőčő śěůěŋĺ£ S (A^2). Šĺŕż ŋăŋőćőńőłőŋ: � { (001); N { (111) ĺ • { (110). Ÿšřĺţőćă£ ńĺŋĺ£ { ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ łřĺśšăńńĺůěśłőčő ł-BN. Řăśůěšż ňěšőďőň DFTB

śšřşłšşř BN ćőńőłőŋ őš ŕńőźăďĺ ĺţ ŕőŕěřěůŋőčő śěůěŋĺ£, őšłşďă śńěďşěš, ůšő śšăąĺńĳŋőśšĳ ŊĆ ğăňěšŋő řăśšěš ś şćěńĺůěŋĺěň ĺţ řăğňěřőć, łőčďă ¡ŋěřčĺ£ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ŊĆ ŕřĺąńĺęăěšś£ ł ćěńĺůĺŋě E_{tot} łřĺśšăńńĺůěśłőľ ł-BN ťăğż. Ŕřĺ śřăćŋĺňżţ řăğňěřăţ (S) ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ŋăĺąőńěě şśšőľůĺćż ćőńőłŋă šĺŕă III, ŋăĺňěŋěě { ćőńőłŋă šĺŕă I.

Śőčńăśŋő řěğşńĳšăšăň ğőŋŋżţ řăśůěšőć, BN ŋăŋőćőńőłŋă šĺŕă II ś łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřőľ \śšěřęŋ£" őśšă¿šś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ. Őďŋăłő ŋăńĺůĺě ć śőśšăćě łăęďőčő ćőńőłŋă B, N ăšőňőć ś řăğńĺůŋőľ łőőřďĺŋăűĺěľ ŕřĺćőďĺš ł šőňş, ůšő ĺţ ¡ńěłšřőŋŋżě śŕěłšřż ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ śńőęŋş¿ śşŕěřŕőğĺűĺ¿ śőśšő£ŋĺľ, śőőšćěšśšćş¿źĺţ ćłńăďăň őšďěńĳŋżţ ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ čřşŕŕ ăšőňőć. Ćăńěŋšŋă£ ğőŋă ŊĆ (∼ 9:0 ¡Ć) őłăğżćăěšś£ ŋěśłőńĳłő şęě, ůěň ďń£ łřĺśšăńńőć č- (10.4 ¡Ć) ĺńĺ ł-BN (11.8 ¡Ć) [35]. Ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ E_g šăłęě şňěŋĳÿăěšś£ (ŕřĺňěřŋő ćďćőě) { ďő ∼ 3:0 ÷ 3:4 ¡Ć. Śţőďŋőě şňěŋĳÿěŋĺě E_g őšňěůěŋő ďń£ śŕěłšřă ŕőćěřţŋőśšŋżţ śńőěć łřĺśšăńńă ł-BN [36]. Ćăęŋő ŕőďůěřłŋşšĳ, ůšő ćěřţŋĺě ğăŋ£- šżě ĺ ŋĺęŋĺě śćőąőďŋżě ğőŋż őąřăğőćăŋż śőśšő£ŋĺ- £ňĺ ăšőňőć ćŋěÿŋěčő śńő£ ćőńőłŋă, řĺś.3. Ďń£ ňěŋěě şśšőľůĺćżţ BN ŊĆ, ŕřěšěřŕěćă¿źĺţ ğŋăůĺšěńĳŋżě śšřşłšşřŋżě ŕěřěśšřőľłĺ ĺ ĺňě¿źĺţ ąőńĳÿěě ůĺśńő ăšőňőć ś \őąőřćăŋŋżňĺ" ść£ğ£ňĺ, ŕőńşůěŋż łăł ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżľ (čďě E_g şňěŋĳÿăěšś£ ćŕńőšĳ ďő 1.8{0.9 ¡Ć), šăł ĺ ňěšăńńőŕőďőąŋżľ (šő ěśšĳ ś ŋěŋşńěćőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ) šĺŕż ğőŋŋżţ śŕěłšřőć, řĺś.3.

Ŋăř£ďş ś ¡ńěłšřőŋŋżňĺ śćőľśšćăňĺ, ł ćăęŋěľÿĺň ţăřăłšěřĺśšĺłăň ŋăŋőňăšěřĺăńőć őšŋőśĺšś£ ĺţ šěřňĺůěśłă£ şśšőľůĺćőśšĳ. Řěğşńĳšăšż ŇĎ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ řăğńĺůŋżţ šĺŕőć BN ćőńőłőŋ śćĺďěšěńĳśšćş¿š, ůšő ŋăĺňěŋěě śšăąĺńĳŋż ćőńőłŋă šĺŕă III: şęě ŕřĺ Š = 0 Ł şšřăšĺćÿĺě śćő¿ ňőŋőńĺšŋőśšĳ, ¡šĺ ŊĆ řőśšőň Š ĺśłăęă¿šś£ šăł, ůšő ŕřěćřăźă¿šś£ ć ŕśěćďő-šşąşń£řŋżě śšřşłšşřż, řĺś.4. Ćśě ćőńőłŋă šĺŕă I, ŋăůĺŋă£ ś Š = 300 Ł, ś řőśšőň šěňŕěřăšşřż ĺśŕżšżćă¿š ŕřőčřěśśĺřş¿źĺě šěřňĺůěśłĺě ďěťőřňăűĺĺ, ść£ğăŋŋżě śŋăůăńă ś ŕěřěţőďőň łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřż \śěřďěůŋĺłă" ć čěłśăčőŋăńĳŋş¿, ğăšěň { ś ĺţ \ŕőŕěřěůŋżň" řăśśńőěŋĺěň ĺ, ŋăůĺŋă£ ś Š ∼ 1000 Ł, ŋăśšşŕăěš šěřňĺůěśłőě řăğńőęěŋĺě ŊĆ c ťőřňĺřőćăŋĺěň śńőěć č-BN ĺ (ŕřĺ ŕőćżÿěŋĺě Š ďő 1500 Ł) őšďěńĳŋżţ BN čřşŕŕĺřőćőł. Ŋăĺąőńěě śšřşłšşřŋő-şśšőľůĺćżňĺ ŕřĺ šěřňĺůěśłĺţ ćőğďěľśšćĺ£ţ őłăğżćă¿šś£ ćőńőłŋă šĺŕă II, śőţřăŋ£¿- źĺě łşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřş \śěřďěůŋĺłă" ŕńőšĳ ďő Š ∼ 1000 Ł.

Šăłĺň őąřăğőň, ŕřőćěďěŋŋżě ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕőłăğżćă¿š, ůšő ąőř-ăğőšŋżě ŋăŋőćőńőłŋă ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ şŋĺłăńĳŋżě čěšěřőťăğŋżě 1D ŋăŋőňăšěřĺăńż, ďń£ łőšőřżţ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ĺţ řăğňěřă ĺ ňőřťő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 11 { 12 2007

Řĺś.3. Ŕőńŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ (śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ) BN ŋăŋőćőńőłőŋ šĺŕă I (śŕřăćă) ĺ II (śńěćă): ćżďěńěŋż ŕăřűĺăńĳŋżě ćłńăďż ŕőćěřţŋőśšŋżţ (ŕşŋłšĺř) ĺ ćŋşšřěŋŋĺţ (ÿšřĺţőćżě ńĺŋĺĺ) ăšőňőć ąőřă ĺ ăğőšă. Ćěřšĺłăńĳŋă£ ńĺŋĺ£ { şřőćěŋĳ Ťěřňĺ (EF = 0 ¡Ć). Řăśůěšż ňěšőďőň DFTB

Řĺś.4. Šěřňĺůěśłĺě ĺśłăęěŋĺ£ ąőř-ăğőšŋżţ ŋăŋőćőńőłőŋ (šĺŕż: I, II ĺ III { śň. řĺś. 1) ŕřĺ řăğńĺůŋżţ šěňŕěřăšşřăţ. Ŕřĺćěďěŋż ăšőňŋżě śšřşłšşřż ŕőŕěřěůŋżţ ĺ ŕřőďőńĳŋżţ śěůěŋĺľ ćőńőłőŋ: (ă) { ĺśţőďŋżě ăšőňŋżě ňőďěńĺ, ĺ ŕřĺ Š = 0 K (b), 1000 Ł (c) ĺ 1500 Ł (d)

ńőčĺĺ ňőčşš őśşźěśšćń£šĳś£ řăğŋőőąřăğŋżě ťăğőćżě ŕřěćřăźěŋĺ£. Śşźěśšćşěš \łřĺšĺůěśłĺľ" řăğňěř ćőńőłŋă, ŋĺęě łőšőřőčő łşąĺůěśłĺě ŊĆ ŋě őąřăğş¿šś£. Ć őšńĺůĺě őš ĺğćěśšŋżţ őďŋőřőďŋżţ şčńěřőďŋżţ ăńňăğőŕőďőąŋżţ ŋăŋőćőńőłőŋ, şśšőľůĺćżě ŋăŋőćőńőłŋă BN { ďćşţťăğŋżě śĺśšěňż, \őąőńőůłă" łőšőřżţ ĺňěěš čěłśăčőŋăńĳŋş¿, ă \śěřďűěćĺŋă" { łşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřż ĺ ňőčşš ŕřő£ćń£šĳ łăł ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżě (ś ňěŋĳÿěľ, ć śřăćŋěŋĺĺ ś łřĺśšăńńőň ł-BN, ćěńĺůĺŋőľ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőľ źěńĺ), šăł ĺ ňěšăńńőŕőďőąŋżě śćőľśšćă. Ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ĺśţőďŋőľ śšřşłšşřż ďń£ BN ćőńőłőŋ ňőčşš ŕřőĺśţőďĺšĳ řăğŋőőąřăğŋżě šĺŕż ĺţ šěřňĺůěśłĺţ ďěťőřňăűĺľ: őš ŕěřěśšřőľłĺ łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřż ĺţ \śěřďűěćĺŋż" ć čěłśăčőŋăńĳŋş¿ { ďő őąřăğőćăŋĺ£ čěłśăčőŋăńĳŋżňĺ śńő£ňĺ ŕśěćďő-šřşąůăšżţ ĺńĺ śńőĺśšżţ śšřşłšşř.

Ć űěńőň, řěğşńĳšăšż ŋăśšő£źěčő ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕőłăğżćă¿š, ůšő ťăğőćżľ śőśšăć BN ŋăŋőćőńőłőŋ ğăćĺśĺš őš ĺţ řăğňěřőć, ňőřťőńőčĺĺ ĺ šěňŕěřăšşřż, šő ěśšĳ ŕăřăňěšřőć, łőšőřżě ňőęŋő ŋăŕřăćńěŋŋő ňě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 11 { 12 2007

766 Ć. Ć. Ĺćăŋőćśłă£, Ă. Ğőąěńńĺ, Č. Ğăľťěřš, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ

ŋ£šĳ. İšő ďěńăěš BN ŋăŋőćőńőłŋă ůřěğćżůăľŋő ŕřĺćńěłăšěńĳŋżňĺ śĺśšěňăňĺ ďń£ ďěšăńĳŋőčő ĺğşůěŋĺ£ ťĺğĺůěśłĺţ £ćńěŋĺľ ŕřĺ ťăğőćżţ ŕěřěţőďăţ ć ŋăŋőňěšřőćőň ňăśÿšăąě.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (ŕřőěłšż # 07-03-00026, # 07-03-96061) ĺ čřăŋšă # ŇŁ-5971.2006.3.

1. P. J. F. Harris, Carbon Nanotubes and Related Structures: New Materials for the Twenty-first Century, Cambridge: Cambridge University Press, 1999.

2. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Şśŕěţĺ ţĺňĺĺ 71, 203 (2002). 3. C. N. R. Rao, A. Govindaraj, G. Gundiah, and S. R. C.

Vivekchand, Chem. Engin. Sci. 59, 4665 (2004). 4. M. Law, J. Goldberger, and P. Yang, Annu. Rev. Mater.

Res. 34, 83 (2004).

5. M. Hernandez-Velez, Thin Solid Films 495, 51 (2006). 6. J. G. Lu, P. Chang, and Z. Fan, Mater. Sci. Engin. R 52, 49 (2006).

7. P. J. F. Harris, Crit. Rev. Solid State Mater. Sci. 30, 235 (2005).

8. O. Shenderova, V. Zhirnov, and D. Brenner, Crit. Rev.

Solid State Mater. Sci. 27, 227 (2002).

9. L. T. Sun, J. L. Gong, Z. Y. Zhu et al., Diamond Relat.

Mater. 14, 749 (2005).

10. A. S. Barnard, S. P. Russo, and I. K. Snook, NANO Lett.

3, 1323 (2003).

11. Ć. Ć. Ĺćăŋőćśłă£, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ŋěőřčăŋ. ňăšěřĺăńż 43, 410 (2007).

12. R. Ma, D. Golberg, Y. Bando, and T. Sasaki, Phil.

Trans. R. Soc. Lond. A 362, 2161 (2004).

13. S. L. Rumyantsev, M. E. Levinshtein, A. D. Jackson et

al., in Properties of Advanced Semiconductor Materials GaN, AlN, InN, BN, SiC, SiGe, Eds. M. E. Levinshtein, S. L. Rumyantsev, and M. S. Shur, John Wiley & Sons, Inc., N.Y., 2001, p. 67{92.

14. D. M. Ho¸mann, G. L. Doll, and P. C. Eklund, Phys.

Rev. B 30, 6051 (1984).

15. Ŋ. Ěŋ£ÿĺŋ, Č. Ğăľťěřš, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć

ĘİŠŤ 80, 709 (2004).

16. Ă. đ. Čőńőćăůěć, Ŕ. Ŋ. Ďĳ£ůłőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 83, 834 (2005).

17. H. Zhang, J. D. FitzGerald, L. T. Chadderton et al., Phys. Rev. B 74, 045407 (2006).

18. Y. J. Chen, B. Chi, D. C. Mahon, and Y. Chen, Nanotechnology 17, 2942 (2006).

19. F. K. Huo, Z. Hu, F.Chen et al., Appl. Phys. Lett. 80, 3611 (2002).

20. Y. J. Chen, H. Z. Zhang, and Y. Chen, Nanotechnology 17, 786 (2006).

21. J. Zhan, X. Hao, S. Wen, and M. Jiang, Physica E 25, 409 (2005).

22. C. N. R. Rao, F. L. Deepak, G. Gundiah, and A.

Govindaraj, Prog. Solid State Chem. 31, 5 (2003). 23. D. Porezag, Th. Frauenheim, Th. Kohler, and G. Seifert, Phys. Rev. B 51, 12947 (1995).

24. J. Widany, T. Frauenheim, T. Kohler et al., Phys. Rev.

B 53, 4443 (1996).

25. P. W. Fowler, K. M. Rogers, G. Seifert et al., Chem.

Phys. Lett. 299, 359 (1999).

26. A. N. Enyashin, G. Seifert, and A. L. Ivanovskii, Inorgan. Mater. 41, 595 (2005).

27. A. Zobelli, C. P. Ewels, A. Gloter et al., NANO Lett. 6, 1955 (2006).

28. M. Koester, G. Geudtner, A. Goursot et al., NRC:

Ottawa, deMon., 2004.

29. H. J. C. Berendsen, J. P. M. Postma, W. F. van Gunsteren et al., J. Chem. Phys. 81, 3684 (1984).

30. K. Kadas, G. Kern, and J. Hafner, Phys. Rev. B 58, 15636 (1999).

31. P. Widmayer, H.-G. Boyen, P. Ziemann et al., Phys.

Rev. B 59, 5233 (1999).

32. R. M. Wentzcovitch, S. Fahy, M. L. Cohen, and S. G.

Louis, Phys. Rev. B 38, 6191 (1988).

33. T. Sekiguchi, Q. Liu, T. Tanaka et al., Eur. Phys. Appl.

Phys. 27, 107 (2004).

34. K. Albe, Phys. Rev. B 55, 6203 (1997).

35. Y.-N. Xu and W. Y. Ching, Phys. Rev. B 44, 7787 (1991).

36. J. Yamauchi, M. Tsukada, S. Watanabe, and O. Sugino, Phys. Rev. B 54, 5586 (1996).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 85 ćżŕ. 11 { 12 2007