Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 86, ćżŕ. 8, ś. 609 { 615 cfl 2007 č. 25 őłš£ąř£

Ŋőćżě ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżě čĺŕěřăńňăğż Ś_{28},Ti@C_{28} ĺ Zn@C_{28}:

łřĺśšăńńĺůěśłă£ śšřşłšşřă, şŕřşčĺě ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă

Ă. Ŋ. Ěŋ£ÿĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ^{1)}

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

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 17 ĺ¿ń£ 2007 č. Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 4 śěŋš£ąř£ 2007 č.

Ŕřěďńőęěŋż ŋőćżě ŕńőšŋżě łřĺśšăńńĺůěśłĺě ťőřňż ňăńżţ ťşńńěřěŋőć ś ŋěőążůŋżň (łőňąĺŋĺřőćăŋŋżň łőćăńěŋšŋżň ĺ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćżň) šĺŕőň ňěęăšőňŋżţ ść£ğěľ { šăł ŋăğżćăěňżě ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżě čĺŕěřăńňăğż (ĂĹČĂ), śőśšő£źĺě ĺğ łőňŕăłšĺřőćăŋŋżţ ć ăńňăğŋżě řěÿěšłĺ ťşńńěřěŋőć Ś28 ĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć Ti@C28 ĺ Zn@C28, ŕşśšőšż łőšőřżţ ğăŕőńŋěŋż šěňĺ ęě ťşńńěřěŋăňĺ. Ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ { śĺńĳŋőľ ść£ğĺ (DFTB) ćżŕőńŋěŋő ňőďěńĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż, řăśůěšż şŕřşčĺţ, ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć ĺ ¡ŋěřčĺľ őąřăğőćăŋĺ£ ĂĹČĂ Ś28, Ti@C28 ĺ Zn@C28. Őąŋăřşęěŋ řěğłĺľ řőśš (ć 2.3{2.7 řăğ) ňőďşńěľ ćśěśšőřőŋŋěčő śęăšĺ£ ĂĹČĂ ć śřăćŋěŋĺĺ ś ĺśţőďŋżňĺ čĺŕěřăńňăğăňĺ. Ŋăľďěŋő, ůšő ĂĹČĂ Ś28 £ćń£ěšś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőň ś ćěńĺůĺŋőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ őłőńő 1.3 ¡Ć, šőčďă łăł ĂĹČĂ Ti@C28 ĺ Zn@C28 ĺňě¿š ňěšăńńőŕőďőąŋżľ šĺŕ ¡ńěłšřőŋŋżţ śŕěłšřőć. Ďń£ ăńĳšěřŋăšĺćŋżţ ăńňăğőŕőďőąŋżţ Ś28 ťăğ { čĺŕěřăńňăğă, čĺŕěřńőŋśďěľńĺšă ĺ ĂĹČĂ { řăśśůĺšăŋż šěőřěšĺůěśłĺě ťőřňż ĺţ řěŋščěŋőćśłĺţ ďĺťřăłűĺőŋŋżţ śŕěłšřőć.

PACS: 61.48.+c, 71.20.Tx

Őšłřżšĺě şčńěřőďŋżţ ťşńńěřěŋőć Ś_n ŕřĺćěńő ł řăğćĺšĺ¿ ŋőćőčő ŋăŕřăćńěŋĺ£ ć ťĺğĺłě ăšőňŋżţ łńăśšěřőć, ŕőść£źěŋŋőčő ĺğşůěŋĺ¿ £ćńěŋĺľ, ćőğŋĺłă¿źĺţ ŕřĺ łőŋďěŋśăűĺĺ ťşńńěřěŋőć ć řăğńĺůŋżě ŕőńĺňěřŋżě (łćăğĺőďŋőňěřŋżě { 1D), ŕńěŋőůŋżě (śńőěćżě { 2D) ĺńĺ łřĺśšăńńĺůěśłĺě (šřěţňěřŋżě { 3D) śĺśšěňż. Ś şůěšőň őśőąěŋŋőśšěľ ňěęăšőňŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ŕőśńěďŋĺě ňőęŋő şśńőćŋő řăğďěńĺšĳ ŋă ďćě čřşŕŕż.

Ł ŕěřćőľ őšŋőś£šś£ ňőńěłşń£řŋżě 3D łřĺśšăńńż, řěÿěšłă łőšőřżţ śőśšăćńěŋă ťşńńěřěŋăňĺ ś ğăňłŋşšżňĺ ¡ńěłšřőŋŋżňĺ őąőńőůłăňĺ, ĺ ¡šĺ ťşńńěřěŋż ć łřĺśšăńńě ćğăĺňőďěľśšćş¿š ňěęďş śőąőľ ğă śůěš śńăążţ ść£ğěľ Ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă. Ŋăĺąőńěě ĺğćěśšŋżňĺ ŕřěďśšăćĺšěń£ňĺ ¡šőčő śěňěľśšćă 3D ťăğ £ćń£¿šś£ ťşńńěřĺšż ŋă őśŋőćě Ś_{60} ĺńĺ ďőŕĺřőćăŋŋżě C_{60} ťşńńěřĺšż (ťşńńěřĺďż) [1 { 3].

Ćšőřş¿ čřşŕŕş 3D ťăğ ŋă őśŋőćě ťşńńěřěŋőć śőśšăćń£¿š łřĺśšăńńż, čďě ňěęďş ťşńńěřěŋăňĺ ćőğŋĺłă¿š śĺńĳŋżě (łőćăńěŋšŋżě) ćğăĺňőďěľśšćĺ£. Őąřăğőćăŋĺě šăłĺţ łřĺśšăńńőć ţăřăłšěřŋő ďń£ šăł ŋăğżćăěňżţ \ňăńżţ" ťşńńěřěŋőć Ś_{n<60} [4], ĺňě¿źĺţ őšłřżšş¿ ¡ńěłšřőŋŋş¿ őąőńőůłş.

Őďŋĺň ĺğ ŋăĺąőńěě ĺŋšěřěśŋżţ ŕřěďśšăćĺšěńěľ őšłřżšőőąőńőůěůŋżţ łăřłăśŋżţ łńăśšěřőć Ś_{n<60} £ćń£ěšś£ ťşńńěřěŋ Ś_{28}. Śšăąĺńĳŋżľ ĺğőňěř Ś_{28} śĺňňěšřĺĺ T_d śőśšăćńěŋ ĺğ ůěšżřěţ čěłśăčőŋőć Ś_6 ĺ ůě-

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

šżřěţ čřşŕŕ ŕěŋšăčőŋőć Ś_5; ěčő őąőńőůłă ćłń¿ůăěš šřĺ čřşŕŕż ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ ăšőňőć C(1)-C(3), řĺś.1. Ťşńńěřěŋ T_d{Ś_{28} £ćń£ěšś£ řăďĺłăńőň ś ůěšżřĳň£ ŋěśŕăřěŋŋżňĺ ¡ńěłšřőŋăňĺ (ďń£ őśŋőćŋőčő ćżśőłőśŕĺŋőćőčő śőśšő£ŋĺ£^5Ă_2), łőšőřżě ńőłăńĺğőćăŋż ŋă ăšőňăţ Ś(1), ŋăţőď£źĺţś£ ć ćěřÿĺŋăţ śőůńěŋěŋĺ£ ŕěŋšăčőŋőć Ś_5. İšő őąşśńőćńĺćăěš ňăńş¿ şśšőľůĺćőśšĳ ĺ ćżśőłş¿ řěăłűĺőŋŋş¿ śŕőśőąŋőśšĳ [4 { 8].

Śšăąĺńĺğăűĺ£ łăřłăśă ťşńńěřěŋă C_{28} ğă śůěš \ść£- ğżćăŋĺ£" ůěšżřěţ ŋěśŕăřěŋŋżţ ¡ńěłšřőŋőć ňőęěš ążšĳ ďőśšĺčŋşšă ŋěśłőńĳłĺňĺ ăńĳšěřŋăšĺćŋżňĺ śŕőśőąăňĺ [8]. Šăł, ć śćőąőďŋőň (ňőńěłşń£řŋőň) śőśšő£- ŋĺĺ T_d{Ś_{28} śšăąĺńĺğĺřşěšś£ ğă śůěš:

1) ğăňěźěŋĺ£ ůăśšĺ ăšőňőć şčńěřőďă ć őąőńőůłě ťşńńěřěŋă ŋă ăšőňż ďřşčĺţ ¡ńěňěŋšőć { ś őąřăğőćăŋĺěň šăł ŋăğżćăěňżţ čěšěřőťşńńěřěŋőć (ŋăŕřĺňěř, C_{24}B_4 ĺńĺ C_{24}N_4) ś ğăňłŋşšőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ őąőńőůłőľ [7 { 9];

2) ŋăśżźěŋĺ£ śćőąőďŋżţ ćăńěŋšŋőśšěľ Ś_{28} ğă śůěš őąřăğőćăŋĺ£ ŋőćżţ ść£ğěľ ś ăšőňăňĺ (ŋăŕřĺňěř, ćőďőřőďă, čăńőčěŋőć) ś \ćŋěÿŋěľ" śšőřőŋż ťşńńěřěŋă, šő ěśšĳ ťőřňĺřőćăŋĺě ¡łğő¡ďřĺůěśłĺţ łőňŕńěłśőć { šăł ŋăğżćăěňżţ ¡łğőťşńńěřěŋőć [4, 8, 10];

3) őąřăğőćăŋĺ£ ¡ŋďő¡ďřĺůěśłĺţ ňěšăńńőťşńńěřěŋőć (šăł ŋăğżćăěňżţ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć M@C_{28} { šő ěśšĳ ŕřĺ ŕőňěźěŋĺĺ ćŋşšřĳ şčńěřőďŋőčő łăřłăśă ůěšżřěţćăńěŋšŋżţ ăšőňőć, śŕőśőąŋżţ ŕřĺŋĺňăšĳ ¡ńěłšřőŋŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ M^{4+}: ŋăŕřĺňěř, d-

8 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 7 { 8 2007 609

Řĺś.1. Ăšőňŋă£ śšřşłšşřă ťşńńěřěŋă Ś28 (1) ĺ ťřăčňěŋšż łřĺśšăńńĺůěśłĺţ řěÿěšőł čĺŕěřăńňăğă (ČĂ, 2) ĺ ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋőčő čĺŕěřăńňăğă (ĂĹČĂ, 3) ŋă őśŋőćě ťşńńěřěŋă Ś28. Ďń£ ťşńńěřěŋă şłăğăŋż šřĺ ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ šĺŕă ăšőňőć: Ś(1), Ś(2) ĺ Ś(3); ďń£ ĂĹČĂ ćżďěńěŋż ťşńńěřěŋż, ćŋěďřěŋŋżě ć ŕşśšőšż řěÿěšłĺ ĺśţőďŋőčő čĺŕěřăńňăğă

¡ńěňěŋšőć { Ti, Zr, Mo, W, Ru, Os, f-¡ńěňěŋšőć { U, Ce, Th, Pu ĺńĺ p-¡ńěňěŋšőć { Si, Ge [11 { 14].

Őąřăšĺň ćŋĺňăŋĺě, ůšő ć łăůěśšćě ¡ŋďőăšőňă ňőęěš ćżśšşŕăšĳ šăłęě śőąśšćěŋŋő ăšőň şčńěřőďă. Őąřăğş¿źĺľś£ ŕřĺ ¡šőň şśšőľůĺćżľ şčńěřőďŋżľ łńăśšěř (C@C_{28}) ĺğćěśšěŋ ć ńĺšěřăšşřě łăł ďőď¡łă¡ďřĺůěśłĺľ ŋăŋőăńňăğ C_{29} [15], łőšőřżľ £ćń£ěšś£ ŕěřćżň ŕřěďśšăćĺšěńěň őąÿĺřŋőčő śěňěľśšćă śĺŋšěğĺřőćăŋŋżţ ŋăŋőăńňăğőć śťěřĺůěśłőľ ňőřťőńőčĺĺ (šăł ŋăğżćăěňżţ bucky-nanodiamonds), śň. őąğőřż [16 { 18].

Ŋăłőŋěű, śšăąĺńĺğăűĺ£ ťşńńěřěŋőć Ś_{28} ňőęěš ążšĳ ďőśšĺčŋşšă ŕřĺ ćğăĺňŋőň ŋăśżźěŋĺĺ ěčő ŋěśłőňŕěŋśĺřőćăŋŋżţ ść£ğěľ ğă śůěš ćğăĺňőďěľśšćĺľ ťşńńěřěŋőć Ś_{28} ňěęďş śőąőľ (šő ěśšĳ ŕřĺ őąřăğőćăŋĺĺ łőćăńěŋšŋżţ ść£ğěľ Ś(1)-Ś(1) ňěęďş ăšőňăňĺ śőśěďŋĺţ ťşńńěřěŋőć) { ŕřĺ ĺţ łőŋďěŋśăűĺĺ ć ŕőńĺňěřŋżě [19], ŕńěŋőůŋżě ĺńĺ łřĺśšăńńĺůěśłĺě ťőřňż [20, 21]. Ŕőśłőńĳłş ŕő śšřőěŋĺ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ őąőńőůłĺ ťşńńěřěŋ Ś_{28} ťőřňăńĳŋő ŕőďőąěŋ ăšőňş şčńěřőďă, šő ć łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ ¡šőš łńăśšěř { łăł \śşŕěřăšőň" şčńěřőďă { śłńőŋěŋ ťőřňĺřőćăšĳ řěÿěšłĺ, ŕőďőąŋżě šăłőćżň ďń£ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ăńńőšřőŕőć şčńěřőďă ś sp^3-¡ńěłšřőŋŋőľ łőŋťĺčşřăűĺěľ { šő ěśšĳ řěÿěšłĺ ăńňăğă ĺ ńőŋśďěľńĺšă. Ďăŋŋżě Ś_{28} ťăğż (ŕřěďńőęěŋż ăćšőřăňĺ [20] ĺ

[22]), őšńĺůă¿źĺěś£ šĺŕăňĺ şŕăłőćłĺ ťşńńěřěŋőć ć łřĺśšăńńĺůěśłĺě řěÿěšłĺ, ŕőńşůĺńĺ ŋăğćăŋĺě čĺŕěřăńňăğă (ČĂ, hyperdiamond) ĺ čĺŕěřńőŋśďěľńĺšă (ČŃ, hyperlonsdaleite).

Šăłĺň őąřăğőň, ťşńńěřěŋ C_{28} £ćń£ěšś£ şŋĺłăńĳŋżň şčńěřőďŋżň łńăśšěřőň, ŕřőĺğćőďŋżňĺ łőšőřőčő £ćń£¿šś£ ďćă ăńĳšěřŋăšĺćŋżţ śěňěľśšćă ăńňăğőŕőďőąŋżţ śšřşłšşř: ŋăŋő- ĺ čĺŕěřăńňăğż.

Ć śćő¿ őůěřěďĳ, őďŋőľ ĺğ ŋăĺąőńěě ŕřĺćńěłăšěńĳŋżţ őśőąěŋŋőśšěľ ČĂ Ś_{28} £ćń£ěšś£ ěčő ňăńă£ ŕńőšŋőśšĳ (ȷ = 1:10 č/śň^3, ůšő ć šřĺ řăğă ňěŋĳÿě, ůěň ŕńőšŋőśšĳ ăńňăğă ȷ = 3:49 č/śň^3) ĺ ŋăńĺůĺě ąőńĳÿĺţ ŕőńőśšěľ ć řěÿěšłě. İšő ďăěš ćőğňőęŋőśšĳ ĺśŕőńĳğőćăšĳ ČĂ Ś_{28} ć łăůěśšćě ňăšřĺűż ďń£ ĺŋšěřłăń£- űĺĺ řăğńĺůŋżňĺ ăšőňăňĺ ĺńĺ ňőńěłşńăňĺ. Ŕőńăčă- ¿š, ůšő ć ¡šőň őšŋőÿěŋĺĺ ČĂ Ś_{28} ĺňěěš ąőńĳÿĺě ŕěřśŕěłšĺćż ć łăůěśšćě ŋőćőčő şčńěřőďŋőčő ňăšěřĺăńă { ăłłşňşń£šőřă ćőďőřőďă ĺńĺ ďřşčĺţ ńěčłĺţ čăğőć, śň. [23, 24].

Ąőńěě šőčő, řăďĺşśż ¡šĺţ ŕşśšőš (∼ 0:46 ŋň) ŕřěćőśţőď£š řăďĺşśż ťşńńěřěŋőć Ś_{28} (∼ 0:268 ŋň), őąřăğş¿źĺţ řěÿěšłş ČĂ Ś_{28}, ůšő ŕőğćőń£ěš ŕřěďŕőńőęĺšĳ ćőğňőęŋőśšĳ \ăćšőĺŋšěřłăń£űĺĺ" čĺŕěřăńňăğă Ś_{28}, šő ěśšĳ ğăŕőńŋěŋĺě ŕőńőśšěľ ěčő řěÿěšłĺ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżňĺ ťşńńěřěŋăňĺ Ś_{28}.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 7 { 8 2007

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ňż ŕřěďńăčăěň ŋőćş¿ 3D łřĺśšăńńĺůěśłş¿ ťăğş ťşńńěřěŋă Ś_{28} { šăł ŋăğżćăěňżľ ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżľ čĺŕěřăńňăğ (ĂĹČĂ), őąřăğőćăŋŋżľ ŋă őśŋőćě ČĂ Ś_{28}, ŕőńőśšĺ łőšőřőčő ğăŕőńŋěŋż šěňĺ ęě ťşńńěřěŋăňĺ Ś_{28}, śň. řĺś.1. Ŕřĺ ŕőńŋőň ğăŕőńŋěŋĺĺ ¡šĺţ ŕőńőśšěľ ć ĺśţőďŋőľ řěÿěšłě ČĂ Ś_{28} ĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżě ťşńńěřěŋż řăśŕőńăčă- ¿šś£ šăł, ůšő ťőřňĺřş¿š \śőąśšćěŋŋş¿" ăńňăğőŕőďőąŋş¿ řěÿěšłş, ŕő¡šőňş śšřşłšşřş ŕřěďńőęěŋŋőčő ŋăňĺ ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋőčő čĺŕěřăńňăğă ňőęŋő őŕĺśăšĳ łăł ďćě \ćńőęěŋŋżě" ďřşč ć ďřşčă řěÿěšłĺ čĺŕěřăńňăğă Ś_{28}, řĺś.1. İńěňěŋšăřŋżě £ůěľłĺ ČĂ ĺ ĂĹČĂ Ś_{28} ćłń¿ůă¿š ŕő ďćă ĺ ůěšżřě ťşńńěřěŋă Ś_{28}, šő ěśšĳ śőďěřęăš 56 ĺ 112 ăšőňőć şčńěřőďă, śőőšćěšśšćěŋŋő.

Ňőďěńĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż ĺ ř£ďă ťĺğĺůěśłĺţ śćőľśšć ĂĹČĂ Ś_{28} ŕřőćěďěŋő ğőŋŋżň ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ { śĺńĳŋőľ ść£ğĺ (DFTB) [25], ţőřőÿő šěśšĺřőćăŋŋőň ŕřĺ řăśůěšăţ řăğńĺůŋżţ şčńěřőďŋżţ śšřşłšşř, śň. [23, 24].

Ć řěğşńĳšăšě ďń£ łřĺśšăńńőć ČĂ ĺ ĂĹČĂ Ś_{28} řăśśůĺšăŋż őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě ŕăřăňěšřż śšřşłšşřż (a), ŕńőšŋőśšĳ (ȷ), ňőďşńĺ şŕřşčőśšĺ (B), ğőŋŋżě śšřşłšşřż, ŕőńŋżě ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ (ŔŚ). Łăł őšňěůăńőśĳ, ććěďěŋĺě ĺŋőřőďŋżţ ăšőňőć ć ŕőńőśšĳ ťşńńěřěŋă C_{28} śŕőśőąŋő ğăňěšŋő ĺğňěŋĺšĳ řěăłűĺőŋŋş¿ śŕőśőąŋőśšĳ łăřłăśă C_{28}, ůšő ć řěğşńĳšăšě ňőęěš śşźěśšćěŋŋő ňőďĺťĺűĺřőćăšĳ ťĺğĺůěśłĺě śćőľśšćă őąřăğşěňżţ ĺň łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ťăğ. Ŕő¡šőňş ňż ŕřěďŕřĺŋ£ńĺ ăŋăńĺğ şłăğăŋŋżţ śćőľśšć ČĂ ĺ ĂĹČĂ C_{28} ć śřăćŋěŋĺĺ ś ăŋăńőčĺůŋżňĺ łřĺśšăńńăňĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć M@C_{28}, ć łăůěśšćě łőšőřżţ ćżąřăŋż Zn@C_{28} ĺ Ti@C_{28}. Ĺğćěśšŋő, ůšő űĺŋł ŋě őšŋőśĺšś£ ł ňěšăńńăň { śšăąĺńĺğăšőřăň ňăńőčő ťşńńěřěŋă, šő ěśšĳ śćőľśšćă ¡ŋďőťşńńěřěŋă Zn@C_{28} ĺ C_{28} ćő ňŋőčőň ŕőďőąŋż. Ŋăőąőřőš, ŕřĺśşšśšćĺě ć őąžěňě C_{28} ăšőňőć šĺšăŋă ğă śůěš őąřăğőćăŋĺ£ łőćăńěŋšŋżţ ść£ğěľ Ti-C(1) ğăňěšŋő ňěŋ£ěš ¡ŋěřčěšĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě ťşńńěřěŋă C_{28}, ŕřĺćőď£ ł śşźěśšćőćăŋĺ¿ şśšőľůĺćőčő ¡ŋďőťşńńěřěŋă Ti@C_{28} [8, 14].

Őűěŋłĺ őšŋőśĺšěńĳŋőľ śšăąĺńĳŋőśšĺ ŕřěďńăčăěňżţ ăńňăğőŕőďőąŋżţ śĺśšěň ĺ őŕřěďěńěŋĺě ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋőľ ćőğňőęŋőśšĺ ĺţ śĺŋšěğă ňőęŋő ŕřőćěśšĺ ŋă őśŋőćě řăśůěšőć ĺţ śćőąőďŋżţ ¡ŋěřčĺľ Čĺąąśă (G = ´H + P · V − T · S). Ŕőśłőńĳłş ŋăÿĺ ğőŋŋżě DFTB řăśůěšż ćżŕőńŋěŋż ŕřĺ şśńőćĺ£ţ ŋşńěćżţ ďăćńěŋĺľ ĺ šěňŕěřăšşř (T = 0 ĺ P = 0), šő ćěńĺůĺŋż G śőćŕăďă¿š ś ¡ŋšăńĳŕĺ£ňĺ őąřăğőćăŋĺ£ łřĺśšăńńőć ´H. Ć śćő¿ őůěřěďĳ, ć řăňłăţ ğőŋŋżţ řăśůěšőć ćěńĺůĺŋż ´H őążůŋő őűěŋĺćă¿š ćżůĺśń££ ¡ŋěřčĺĺ ťőřňĺřőćăŋĺ£ (E_{form}) śĺśšěňż ĺğ ĺśţőďŋżţ

¡ńěňěŋšőć. Ć ŋăÿěň śńşůăě E_{form} řăśśůĺšżćăńĺśĳ łăł E_{form} = {E_{tot}(C^{cryst}_{28} ) − N · E_{tot}(C^{free}_{28} )}=N;

čďě E_{tot}(C^{cryst}_{28} ) ĺ E_{tot}(C^{free}_{28} ) { ŕőńŋżě ¡ŋěřčĺĺ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ťăğ (ČĂ ĺ ĂĹČĂ) ĺ śćőąőďŋőčő ťşńńěřěŋă C_{28}, ŕőńşůăěňżě ć řăňłăţ DFTB řăśůěšőć, N { ůĺśńő ťşńńěřěŋőć ć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě łřĺśšăńńőć. Ăŋăńőčĺůŋă£ śţěňă ŕřĺňěŋ£ńăśĳ ďń£ řăśůěšă ăńňăğőŕőďőąŋżţ łřĺśšăńńőć ŋă őśŋőćě ¡ŋďőťşńńěřěŋőć M@C_{28}, ć łăůěśšćě łőšőřżţ ćżąřăŋż Zn@C_{28} ĺ Ti@C_{28}.

Řěğşńĳšăšż řăśůěšőć ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.1{3 ĺ ć šăąńĺűě. Őąśşďĺň őśŋőćŋżě śćőľśšćă ĂĹČĂ Ś_{28} ć śřăćŋěŋĺĺ ś ĺśţőďŋżň čĺŕěřăńňăğőň. Ćő-ŕěřćżţ, ğăŕőńŋěŋĺě ŕőńőśšěľ řěÿěšłĺ ČĂ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżňĺ ťşńńěřěŋăňĺ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ňěŋ£ěš ŕăřăňěšřă řěÿěšłĺ a, łőšőřżľ ďń£ őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżţ śšřşłšşř ČĂ ĺ ĂĹČĂ řăğńĺůăěšś£ ŋě ąőńěě ůěň ŋă 5 · 10�^3 ŋň. Ćő-ćšőřżţ, ¡ŋěřčĺ£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ (E_{form}) ĂĹČĂ őłăğżćăěšś£ ŋă 13.6 łĎę/ňőńĳ (ć ŕěřěśůěšě ŋă ťşńńěřěŋ Ś_{28}) ćżÿě, ůěň E_{form} ČĂ. İšőš ťăłš şłăğżćăěš ŋă ćőğŋĺłŋőćěŋĺě ćğăĺňőďěľśšćĺľ ňěęďş ăńňăğőŕőďőąŋżňĺ \ŕőďřěÿěšłăňĺ" ĂĹČĂ.

İŋěřčĺĺ ťőřňĺřőćăŋĺ£ (Eform, łĎę/ňőńĳ), ŕőśšő£ŋŋżě řěÿěšłĺ (ă, ć ŋň), ŕńőšŋőśšĳ (ȷ, ć č/śň^3), ňőďşńĺ şŕřşčőśšĺ (B, ČŔă) ĺ ÿĺřĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ (Eg, ć ¡Ć) ďń£ čĺŕěřăńňăğőć (ČĂ) ĺ ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżţ čĺŕěřăńňăğőć (ĂĹČĂ) Ś28, Ti@C28 ĺ Zn@C28 ŕő ďăŋŋżň DFTB řăśůěšőć

Łřĺśšăńń �Eform a ρ B Eg ČĂ C28 602.8 1.5952 1.10 45.54 1.80 ĂĹČĂ C28 616.4 1.6004 2.18 122.83 1.31 ČĂ Zn@C28 386.8 1.6037 1.29 47.59 0.00 ĂĹČĂ Zn@C28 396.3 1.6011 2.59 111.98 0.00 ČĂ Ti@C28 197.9 1.6055 1.23 46.57 0.00 ĂĹČĂ Ti@C28 211.9 1.6032 2.47 111.42 0.00

Ŕřőśšőľ řăśůěš ŕőłăğżćăěš, ůšő řăśśšő£ŋĺě ňěęďş őąőńőůłăňĺ śőśěďŋĺţ ťşńńěřěŋőć, ŕřĺŋăďńěęăźĺţ řăğŋżň ăńňăğőŕőďőąŋżň \ŕőďřěÿěšłăň", śőśšăćń£¿- źĺţ ĂĹČĂ, řăćŋő 0.304 ŋň. İšă ćěńĺůĺŋă ŕřăłšĺůěśłĺ śőćŕăďăěš ś šăł ŋăğżćăěňőľ źěńĳ¿ Ćăŋ-ďěř- Ćăăńĳśă { ţăřăłšěřĺśšĺůěśłĺň řăśśšő£ŋĺěň ňěęďş čřăťěŋőćżňĺ śěšłăňĺ ć čřăťĺšě ĺńĺ řăśśšő£- ŋĺ£ňĺ ňěęďş śšěŋłăňĺ śőśěďŋĺţ łőăłśĺăńĳŋżţ ŋăŋőšřşąőł ć ňŋőčőśńőľŋżţ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąłăţ, ĺńĺ őąőńőůłăňĺ śőśěďŋĺţ łőŋűěŋšřĺůěśłĺţ ťşńńěřěŋőć ć őŋĺőŋăţ, ŕřĺ łőšőřőľ ňěęďş ¡šĺňĺ şčńěřőďŋżňĺ ňőšĺćăňĺ őąřăğşěšś£ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćśłă£ ść£ğĳ. Šăłĺň őąřăğőň, ďń£ ĂĹČĂ řěăńĺğşěšś£ ŋěśšăŋďăřšŋżľ ďń£ ťşńńěřĺšőć łőňąĺŋĺřőćăŋŋżľ šĺŕ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 7 { 8 2007 8^� ćğăĺňőďěľśšćĺľ ňěęďş śőśšăćń£¿źĺňĺ ěčő ťşńńěřěŋăňĺ, łőčďă śĺńĳŋżě łőćăńěŋšŋżě Ś(1){Ś(1) ść£- ğĺ ňěęďş śőśěďŋĺňĺ ťşńńěřěŋăňĺ Ś_{28} ć łăęďőľ ăńňăğőŕőďőąŋőľ \ŕőďřěÿěšłě" ďőŕőńŋ£¿šś£ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćśłĺňĺ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ňĺ ňěęďş śőśěďŋĺňĺ ťşńńěřěŋăňĺ, ŕřĺŋăďńěęăźĺňĺ řăğŋżň \ŕőďřěÿěšłăň".

Ďăŋŋżě šăąńĺűż şłăğżćă¿š šăłęě, ůšő ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋĺě ČĂ ŕřĺćőďĺš ł śşźěśšćěŋŋżň ĺğňěŋěŋĺ£ň ěčő ťĺğĺůěśłĺţ śćőľśšć. Ć ůăśšŋőśšĺ, ć śřăćŋěŋĺĺ ś ČĂ ŕńőšŋőśšĳ ĂĹČĂ ćőğřăśšăěš ćďćőě. Őśőąěŋŋő řěğłő (ć ∼ 2:7 řăğă) şćěńĺůĺćăěšś£ ňőďşńĳ şŕřşčőśšĺ ĂĹČĂ, ďőśšĺčă£ ğŋăůěŋĺ£ B = 122:83 ČŔă. Ć řěğşńĳšăšě ŕřěďńăčăěňżľ ĂĹČĂ ŕő ćěńĺůĺŋě ňőďşń£ ćśěśšőřőŋŋěčő śęăšĺ£ ŕřěćőśţőďĺš ćśě ĺğćěśšŋżě ťşńńěřĺšż Ś_n (śň. őąğőř ć [23]), şśšşŕă£ šőńĳłő őűłťşńńěřĺšş Ś_{20}, ďń£ łőšőřőčő B = 201:9 ČŔă.

Ŋă řĺś.2 ŕřĺćěďěŋż ğőŋŋżě śšřşłšşřż čĺŕěřăńňăğă ĺ ĂĹČĂ Ś_{28}. Ćĺďŋő, ůšő ďń£ ČĂ Ś_{28} őąźă£ ćăńěŋšŋă£ ŕőńőśă (ÿĺřĺŋőľ őłőńő 9 ¡Ć) ćłń¿ůăěš šřĺ őśŋőćŋżě čřşŕŕż ğőŋ. Ďćě ŋĺęŋĺě ĺğ ŋĺţ, řăśŕőńőęěŋŋżě ć ĺŋšěřćăńě őš −11 ďő −2 ¡Ć ŋĺęě şřőćŋ£ Ťěřňĺ (E_F = 0 ¡Ć), śőśšăćńěŋż C 2s- ĺ C 2pőřąĺšăń£ňĺ, şůăśšćş¿źĺňĺ ć ťőřňĺřőćăŋĺĺ ff-, ıść£ğěľ ć ťşńńěřěŋăţ Ś_{28} ĺ ňěęďş ŋĺňĺ. Čřşŕŕă ćżśÿĺţ ğăŋ£šżţ ğőŋ ĺňěěš łćăğĺŕńőśłĺľ ţăřăłšěř (ś ňăńőľ E(k) ďĺśŕěřśĺěľ) ĺ śťőřňĺřőćăŋă ć őśŋőćŋőň ı-śőśšő£ŋĺ£ňĺ ăšőňőć őąőńőůěł ťşńńěřěŋőć, ćţőď£źĺţ ć śőśšăć čěłśăčőŋőć Ś_6. İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż ĂĹČĂ ŋě £ćń£¿šś£ ŕřőśšőľ śşŕěřŕőğĺűĺěľ ğőŋ ďćşţ ăńňăğőŕőďőąŋżţ \ŕőďřěÿěšőł" Ś_{28}, ŋő ŕřő£ćń£- ¿š ř£ď őśőąěŋŋőśšěľ, śćĺďěšěńĳśšćş¿źĺţ ő ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ňěęďş ŋĺňĺ. İšő ňőęŋő ćĺďěšĳ ŕő ğăňěšŋőľ E(k) ďĺśŕěřśĺĺ (őśőąěŋŋő, ć šőůłě Č ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă, řĺś.2) ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ { ćěřţŋĺţ ğăŋ£šżţ ĺ ŋĺęŋĺţ śćőąőďŋżţ { ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ ĂĹČĂ, ć śřăćŋěŋĺĺ ś śőőšćěšśšćş¿źĺňĺ łćăğĺŕńőśłĺňĺ ğőŋăňĺ čĺŕěřăńňăğă. Řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ĂĹČĂ £ćń£- ěšś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőň ś ćěńĺůĺŋőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ 1.31 ¡Ć (ŕř£ňőľ ŕěřěţőď ć šőůłě Č), ůšő ŋă 0.49 ¡Ć ňěŋĳÿě, ůěň ďń£ ČĂ Ś_{28}.

Ăŋăńőčĺůŋżě řăśůěšż, ćżŕőńŋěŋŋżě ŋăňĺ ďń£ čĺŕěřăńňăğőć ĺ ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżţ čĺŕěřăńňăğőć Zn@C_{28} ĺ Ti@C_{28}, ŕőłăğżćă¿š, ůšő, śşď£ ŕő ćěńĺůĺŋăň ¡ŋěřčĺľ ťőřňĺřőćăŋĺ£, ĂĹČĂ Zn@C_{28} ĺ Ti@C_{28} ğăňěšŋő śšăąĺńĳŋěě (ŋă 9.7 ĺ 14.0 łĎę/ňőńĳ) śőőšćěšśšćş¿źĺţ ČĂ, ŋő čőřăğďő ňěŋěě şśšőľůĺćż, ůěň ĂĹČĂ C_{28}. Ŕő ćěńĺůĺŋăň E_{form} ¡šĺ ĂĹČĂ řăśŕőńăčă¿šś£ ć ř£ď: ĂĹČĂ C_{28} > ĂĹČĂ Zn@C_{28} > ĂĹČĂ Ti@C_{28}. Őšňěůěŋŋżě őśőąěŋŋőśšĺ ńěčłő ŕőŋ£šĳ ś şůěšőň śŕěűĺťĺłĺ ňěęăšőňŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ć řăśśňăšřĺćăěňőľ čřşŕŕě ĂĹČĂ. Šăł, řőśš śšăąĺńĳŋőśšĺ ĂĹČĂ Zn@C_{28} ĺ Ti@C_{28} őšŋőśĺšěńĳŋő śőőšćěšśšćş¿źĺţ čĺŕěřăńňăğőć ść£ğăŋ ś ćőğŋĺłŋőćěŋĺěň ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ (šĺŕă Ćăŋ-ďěř- Ćăăńĳśă) ňěęďş şčńěřőďŋżňĺ őąőńőůłăňĺ śőśěďŋĺţ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć, ŕřĺŋăďńěęăźĺţ řăğŋżň \ŕőďřěÿěšłăň". Ś ďřşčőľ śšőřőŋż, řěğłőě şňěŋĳÿěŋĺě śšăąĺńĳŋőśšĺ ĂĹČĂ Zn@C_{28} ĺ, őśőąěŋŋő, Ti@C_{28} őšŋőśĺšěńĳŋő ĂĹČĂ C_{28} őąž£śŋ£ěšś£ őśńăąńěŋĺěň \ćŋěÿŋĺţ" łőćăńěŋšŋżţ Ś(1)-Ś(1) ść£ğěľ ňěęďş ¡ŋďőťşńńěřěŋăňĺ ć łăęďőľ ĺğ ăńňăğőŕőďőąŋżţ ŕőďřěÿěšőł ğă śůěš őąřăğőćăŋĺ£ ăšőňăňĺ Ś(1) ć łăęďőň ¡ŋďőťşńńěřěŋě \ćŋşšřěŋŋĺţ" ść£ğěľ ś ¡ŋďőăšőňăňĺ ňěšăńńőć.

Łăł ĺ ďń£ ĂĹČĂ Ś_{28}, ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋĺě čĺŕěřăńňăğőć Zn@Ś_{28} ĺ Ti@Ś_{28} ŕřĺćőďĺš ł ğăňěšŋőňş (ć 2.3{2.4 řăğă) řőśšş ĺţ ňőďşńěľ şŕřşčőśšĺ, őďŋăłő ćěńĺůĺŋż B ĂĹČĂ Zn@Ś_{28}, Ti@Ś_{28} őłăğżćă¿šś£ ŋă ∼ 11 ČŔă ňěŋĳÿě, ůěň ňőďşńĳ şŕřşčőśšĺ ĂĹČĂ Ś_{28}. Ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő řăğńĺůă¿šś£ ŕřőćőď£źĺě śćőľśšćă ĂĹČĂ řăśśňőšřěŋŋżţ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć ĺ \ůĺśšőčő" Ś_{28}: ć őšńĺůĺě őš ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćőčő šĺŕă śŕěłšřă ĂĹČĂ Ś_{28}, ĂĹČĂ Zn@Ś_{28} ĺ Ti@Ś_{28} ĺňě¿š ňěšăńńőŕőďőąŋżě śŕěłšřż ś ŋěŋşńěćőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ (N(E_F )), řĺś.3. Łăł ňőęŋő ćĺďěšĳ ĺğ ¡šőčő řĺśşŋłă, ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ ĂĹČĂ Zn@Ś_{28} ĺ Ti@Ś_{28} řăśŕőńőęěŋż ŋěść£ğżćă¿- źĺě Ś 2p-śőśšő£ŋĺ£, šőčďă łăł Zn 3d- ĺ Ti 3d-śőśšő- £ŋĺ£ ¡ŋďőăšőňőć ŋăţőď£šś£ ğŋăůĺšěńĳŋő ŋĺęě (ćżÿě) E_F . Šăłĺň őąřăğőň, ŕřőćőď£źĺě śćőľśšćă łřĺśšăńńőć ĂĹČĂ Zn@Ś_{28} ĺ Ti@Ś_{28} ąşďşš őąěśŕěůĺćăšĳś£ ćăńěŋšŋżňĺ 2p-śőśšő£ŋĺ£ňĺ şčńěřőďŋżţ ăšőňőć, śőśšăćń£¿źĺţ őąőńőůłĺ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć.

Ć ğăłń¿ůěŋĺě őąśşďĺň ćőŕřőś ő ćőğňőęŋőśšĺ śĺŋšěğă ŕřőčŋőğĺřşěňőčő ĂĹČĂ Ś_{28}. Ăćšőřż [21] ćżŕőńŋĺńĺ śřăćŋĺšěńĳŋżě őűěŋłĺ ¡ŋěřčĺĺ ťőřňĺřőćăŋĺ£ čĺŕěřăńňăğă ĺ ř£ďă ăńĳšěřŋăšĺćŋżţ łőŋďěŋśĺřőćăŋŋżţ Ś_{28} ťăğ ś řăğńĺůŋżňĺ šĺŕăňĺ łőőřďĺŋăűĺĺ ťşńńěřěŋőć ć řěÿěšłě: čřăťĺšőŕőďőąŋőľ (č-Ś_{28}), ďćşňěřŋőľ čěłśăčőŋăńĳŋőľ (ďč-Ś_{28}), ğăňłŋşšőľ čěłśăčőŋăńĳŋőľ (ğč-Ś_{28}), łńăšřăšŋőľ (ł-Ś_{28}), ă šăłęě ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőčő (ăňőřťŋőčő) Ś_{28}, łőšőřżľ śőďěřęĺš ťşńńěřěŋż Ś_{28} ć ůěšżřěţ- ĺ šřěţłřăšŋőň őłřşęěŋĺĺ. Śőčńăśŋő [17], čĺŕěřăńňăğ £ćń£ěšś£ ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋőľ ťăğőľ. Ć śćő¿ őůěřěďĳ, ŋăÿĺ DFTB řăśůěšż śćĺďěšěńĳśšćş¿š, ůšő E_{form} ćőğňőęŋżţ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ăńňăğőŕőďőąŋżţ Ś_{28} ťăğ śőśšăćń£¿š: ďń£ čĺŕěřăńňăğă E_{form} = −602:8 łĎę/ňőńĳ, ďń£ čĺŕěřńőŋśďěľńĺšă E_{form} = −598:7 łĎę/ňőńĳ ĺ ďń£ ĂĹČĂ E_{form} = = −616:4 łĎę/ňőńĳ, šő ěśšĳ ĂĹČĂ £ćń£ěšś£ ŋăĺąőńěě şśšőľůĺćőľ śĺśšěňőľ. Ć šő ęě ćřěň£ řăğńĺůĺ£ E_{form} ¡šĺţ ăńňăğőŕőďőąŋżţ Ś_{28} ťăğ ďőśšăšőůŋő ŋěćěńĺłĺ (ŋě ąőńěě 16 łĎę/ňőńĳ), šő ěśšĳ ć ŕřőďşłšăţ śĺŋšěğă (ŋăŕřĺňěř, ŕřĺ ďěŕőğĺűĺĺ ťşńńěřěŋőć Ś_{28} ĺğ čăğőćőľ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 7 { 8 2007

Řĺś.2. Ğőŋŋżě śšřşłšşřż čĺŕěřăńňăğă (śńěćă) ĺ ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋőčő čĺŕěřăńňăğă Ś28 (śŕřăćă)

ťăğż ŋă śşąśšřăš) ňőęěš ŕřĺśşšśšćőćăšĳ śňěśĳ ćśěţ šřěţ ăńňăğőŕőďőąŋżţ Ś_{28} ťăğ. Őšś¿ďă ćśšăěš ğăďăůă ĺďěŋšĺťĺłăűĺĺ łăęďőľ ĺğ ŋĺţ.

Łăł ĺğćěśšŋő, řěŋščěŋőćśłă£ ďĺťřăłűĺőŋŋă£ śŕěłšřőśłőŕĺ£ (XRD) £ćń£ěšś£ őďŋőľ ĺğ ŋăĺąőńěě řăśŕřőśšřăŋěŋŋżţ ňěšőďĺł ĺśśńěďőćăŋĺ£ śšřşłšşřż łőŋďěŋśĺřőćăŋŋżţ śřěď. Ŕő¡šőňş ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŋăľďěŋŋżţ łőőřďĺŋăš ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł ňż řăśśůĺšăńĺ šěőřěšĺůěśłĺě śŕěłšřż řěŋščěŋőćśłőľ ďĺťřăłűĺĺ čĺŕěřăńňăğă, čĺŕěřńőŋśďěľńĺšă ĺ ĂĹ- ČĂ Ś_{28}. Ĺŋšěŋśĺćŋőśšĳ řăśśě£ŋĺ£ őŕřěďěń£ěšś£ ťőřňşńőľ Ďěąă£:

I(s) ∼ X i X_{j fifj} sin(sr_{ij} )_{srij ;}

čďě r_{ij} { řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ i ĺ j, ă f_i ĺ f_j { ăšőňŋżě ťăłšőřż řăśśě£ŋĺ£ ďń£ ¡šĺţ ăšőňőć, s { ćěłšőř řăśśě£ŋĺ£, łőšőřżľ řăćěŋ 4ı · sin „=–, 2„ { şčőń ďĺťřăłűĺĺ, – { ďńĺŋă ćőńŋż (ć ŋăÿĺţ řăśůěšăţ řăćŋă£ 0.1542 ŋň, ŋĺłěńĳ-ťĺńĳšřőćăŋŋőě Cu K_α-ĺğńşůě-ŋĺě). Ğŋăůěŋĺ£ ăšőňŋżţ ťăłšőřőć řăśśě£ŋĺ£ ćğ£šż ĺğ [26]. Śřăćŋĺćă£ ŕřĺćěďěŋŋżě ŋă řĺś.4 śŕěłšřż ăńňăğőŕőďőąŋżţ ťăğ Ś_{28}, ňőęŋő őšňěšĺšĳ, ůšő ţăřăłšěřĺśšĺůěśłőľ őśőąěŋŋőśšĳ¿ XRD ďń£ ĂĹČĂ £ćń£ěšś£ ůěšłő ćżřăęěŋŋżľ ŕĺł ŕřĺ 27.26ffi, ăŋăńőčĺůŋő (002) ŕĺłş ďń£ čřăťĺšă, łőšőřżľ őąşśńőćńěŋ ŋăńĺůĺěň čěłśăčőŋăńĳŋżţ Ś_6 łőńěű, řăśŕőńăčă¿źĺţś£ ŕăřăńńěńĳŋő ŋă řăśśšő£ŋĺĺ 0.327 ŋň ďřşč őš ďřşčă ĺ ŕřĺŋăďńěęăźĺţ śőśěďŋĺň ťşńńěřěŋăň. Ŋăőąőřőš, ć śŕěłšřăţ ďćşţ ďřşčĺţ (ČĂ ĺ ČŃ) Ś_{28} ťăğ ďăŋŋżľ ŕĺł ćżřăęěŋ śńăąő ĺ řăğďěńěŋ ŋă ŋěśłőńĳłő řěťńěłśőć.

Šăłĺň őąřăğőň, ć řăąőšě ŕřěďńőęěŋă ŋőćă£ ŕőńŋă£ łřĺśšăńńĺůěśłă£ ťăğă ňăńőčő ťşńńěřěŋă Ś_{28} { šăł ŋăğżćăěňżľ ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżľ čĺŕěřăńňăğ, śšřşłšşřă łőšőřőčő ňőęěš ążšĳ ŕřěďśšăćńěŋă łăł ďćě ćńőęěŋŋżţ ďřşč ć ďřşčă ăńňăğőŕőďőąŋżţ řěÿěšłĺ ťşńńěřěŋőć Ś_{28}. ĂĹČĂ ĺňěěš ŋěőążůŋżľ ďń£ ťşńńěřĺšőć šĺŕ ňěęăšőňŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ: ťşńńěřěŋż łăęďőľ ĺğ ăńňăğőŕőďőąŋżţ řěÿěšőł ćğăĺňőďěľśšćş¿š ďřşč ś ďřşčőň ğă śůěš łőćăńěŋšŋżţ ść£- ğěľ, ă śőśěďŋĺě ťşńńěřěŋż řăğŋżţ ŕőďřěÿěšőł ćğăĺňőďěľśšćş¿š ďřşč ś ďřşčőň ğă śůěš ść£ğěľ Ćăŋ-ďěř- Ćăăńĳśă. Ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ { śĺńĳŋőľ ść£ğĺ (DFTB) őŕřěďěńěŋż řăćŋőćěśŋżě ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ, şŕřşčĺě ňőďşńĺ, ¡ŋěřčĺĺ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 7 { 8 2007

Řĺś.3. Ŕőńŋżě (śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżţ čĺŕěřăńňăğőć Ś28 (1), Zn@C28 (2) ĺ Ti@C28 (3). Ŕřĺćěďěŋż ćłńăďż: Ś 2s (ŕşŋłšĺř) ĺ Ś 2p (ÿšřĺţőćżě ńĺŋĺĺ) ŕńőšŋőśšěľ śőśšő£ŋĺľ. Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ EF = 0 ¡Ć

ťőřňĺřőćăŋĺ£ ĺ ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ĂĹČĂ Ś_{28}. Ŋăľďěŋő, ůšő ĂĹČĂ Ś_{28} £ćń£ěšś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőň ś ćěńĺůĺŋőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ őłőńő 1.3 ¡Ć. Őąŋăřşęěŋ řěğłĺľ řőśš (ć 2.7 řăğ) şŕřşčőčő ňőďşń£ ĂĹČĂ ć śřăćŋěŋĺĺ ś ĺśţőďŋőľ ăńňăğőŕőďőąŋőľ ťăğőľ.

Řĺś.4. Šěőřěšĺůěśłĺě řěŋščěŋőćśłĺě ďĺťřăłűĺőŋŋżě śŕěłšřż ăńňăğőŕőďőąŋżţ C28 ťăğ: čĺŕěřăńňăğ (1), čĺŕěřńőŋśďěľńĺš (2) ĺ ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżľ čĺŕěřăńňăğ (3)

Ŕřěďńőęěŋż ĂĹČĂ ťăğż ŋă őśŋőćě řőďśšćěŋŋżţ ¡ŋďőťşńńěřěŋőć Ti@C_{28} ĺ Zn@C_{28}, ćżŕőńŋěŋ ŕřőčŋőğ ĺţ śćőľśšć. Ŕőłăğăŋő, ůšő ĂĹČĂ Ti@C_{28} ĺ Zn@C_{28} ąşďşš čőřăğďő ňěŋěě śšăąĺńĳŋżňĺ, ůěň ĂĹČĂ Ś_{28}, ĺ őąńăďă¿š ňěšăńńĺůěśłĺň šĺŕőň ŕřőćőďĺňőśšĺ.

Ďń£ ăńĳšěřŋăšĺćŋżţ ăńňăğőŕőďőąŋżţ Ś_{28} ťăğ { čĺŕěřăńňăğă, čĺŕěřńőŋśďěľńĺšă ĺ ĂĹČĂ { řăśśůĺšăŋż šěőřěšĺůěśłĺě ťőřňż ĺţ řěŋščěŋőćśłĺţ ďĺťřăłűĺőŋŋżţ śŕěłšřőć, łőšőřżě ňőčşš ążšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋż ŕřĺ ĺďěŋšĺťĺłăűĺĺ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ťőřň Ś_{28} ć ŕřőďşłšăţ ĺţ śĺŋšěğă { ŋăŕřĺňěř, ŕřĺ ďěŕőğĺűĺĺ ťşńńěřěŋőć Ś_{28} ĺğ čăğőćőľ ťăğż.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ, ŕřőěłšż # 07-03-00026 ĺ # 07-03-96061 (Şřăń), ă šăłęě ťőŋďă ŕőďďěřęłĺ ňőńőďżţ şůěŋżţ Ŕřěğĺďěŋšă ŘŤ, čřăŋš # MK-5126.2006.3.

1. H. Kuzmany, J. Fink, M. Mehring, and S. Roth, Electronic properties of the fullerenes, Solid-State Sciences, Springer, Berlin, 1993.

2. M. Prato, Top. Curr. Chem. 199, 173 (1999). 3. P. Moriarty, Rep. Prog. Phys. 64, 297 (2001).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 7 { 8 2007

Ŋőćżě ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżě čĺŕěřăńňăğż Ś_{28},Ti@C_{28} ĺ Zn@C_{28} : : : 615

4. X. Lu and Z. Chen, Chem. Rev. 105, 3643 (2005). 5. T. Guo, M. D. Diener, Y. Chai et al., Science 257, 1661 (1992).

6. H. W. Kroto, and D. R. M. Walton, Chem. Phys. Lett.

214, 353 (1993).

7. Z. Chen, H. Jiao, M. Buehl et al., Theor. Chem. Acc.

106, 352 (2001).

8. Yu. N. Makurin, A. A. Sofronov, A. I. Gusev, and A. L. Ivanovskii, Chem. Phys. 270, 293 (2001).

9. Ă. Ă. Śőťřőŋőć, đ. Ŋ. Ňăłşřĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Łőőřď. ţĺňĺ£ 26, 431 (2000).

10. đ. Ŋ. Ňăłşřĺŋ, Ă. Ă. Śőťřőŋőć, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Łőőřď. ţĺňĺ£ 26, 496 (2000).

11. B. I. Dunlap, O. D. Haeberlen, and N. Roesch, J. Phys.

Chem. 96, 9095 (1992).

12. M. R. Pederson and N. Laouini, Phys. Rev. Ć 48, 2733 (1993).

13. K. Jackson, E. Kaxiras, and M. R. Pederson, Phys. Rev.

Ć 48, 17556 (1993).

14. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, đ. Ŋ. Ňăłşřĺŋ, Ă. Ă. Śőťřőŋőć, Łőőřď. ţĺňĺ£ 26, 763 (2000).

15. A. S. Barnard, S. P. Russo, and I. K. Snook, J. Phys.

Chem. B 109, 11991 (2005).

16. O. A. Shenderova, V. V. Zhirnov, and D. W. Brenner, Crit. Rev. Solid State Mater. Sci. 27, 227 (2002).

17. A. S. Barnard, S. P. Russo, and I. K. Snook, Intern. J.

Modern Phys. B 17, 3865 (2003).

18. O. A. Shenderova and G. McGuire, In: Handbook of Nanomaterials, Ed. Y. Gogotsi, Boca Raton, FL: CRC Press, 2006, p. 201.

19. K. Choho, G. Van der Woude, G. Van Lier, and P. Geerlings, J. Mol. Struct. (THEOCHEM) 417, 265 (1997).

20. M. D. Blyander, and L. Kleinman, Phys. Rev. B 47, 10967 (1993).

21. J. Kim, G. Galli, J. W. Wilkins, and A. Canning, J.

Chem. Phys. 108, 2631 (1998).

22. Ă. Ŋ. Ěŋ£ÿĺŋ, Ć. Ć. Ĺćăŋőćśłă£, đ. Ŋ. Ňăłşřĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, ŤŠŠ 46, 1522 (2004).

23. G. Seifert, A. N. Enyashin, and Th. Heine, Phys. Rev.

B 72, 012102 (2005).

24. A. N. Enyashin, S. Gemming, Th. Heine et al., Phys.

Chem. Chem. Phys. 8, 3320 (2006).

25. D. Porezag, T. Frauenheim, T. Kohler et al., Phys. Rev.

B 51, 12947 (1995).

26. International Tables for Crystallography, Vol. C, Ed.

E. Prince, Kluwer Academic Publishers, 2004.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 86 ćżŕ. 7 { 8 2007