Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 87, ćżŕ. 6, ś. 372 { 376 cfl 2008 č. 25 ňăřšă

Śšřşłšşřŋżě, şŕřşčĺě ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă ŋőćżţ śćěřţšćěřďżţ ĺğőšřőŕŋżţ łşąĺůěśłĺţ łřĺśšăńńőć ĺğ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł

Ă. Ŋ. Ěŋ£ÿĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ^{1)}

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

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 29 £ŋćăř£ 2008 č. Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 19 ťěćřăń£ 2008 č.

Ŕřěďńőęěŋż ňőďěńĺ ŋőćżţ ĺğőšřőŕŋżţ łşąĺůěśłĺţ łřĺśšăńńőć ĺğ őďŋőśńőľŋżţ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł. Ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ { śĺńĳŋőľ ść£ğĺ (DFTB) ŕřőćěďěŋż řăśůěšż ĺţ śšřşłšşřŋżţ, şŕřşčĺţ, ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć ĺ ¡ŋěřčĺľ őąřăğőćăŋĺ£. Őąŋăřşęěŋő, ůšő ŕřěďńőęěŋŋżě łřĺśšăńńż őąńăďă¿š ¡łśšřěňăńĳŋżňĺ ňőďşń£ňĺ ćśěśšőřőŋŋěčő śęăšĺ£ (550{650 ČŔă) ĺ ňĺŋĺňăńĳŋőľ śęĺňăěňőśšĳ¿ (0.0018{0.0015 1/ČŔă), śőţřăŋ££ ŕřĺ ¡šőň šĺŕ ŕřőćőďĺňőśšĺ ĺśţőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł, ůšő ďěńăěš ĺţ ĺŋšěřěśŋżňĺ őąžěłšăňĺ ďń£ řăğřăąőšłĺ ŋőćżţ śćěřţšćěřďżţ ňăšěřĺăńőć ś řěčşńĺřşěňżňĺ ¡ńěłšřőťĺğĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ.

PACS: 61.46.Fg, 71.20.Tx

Őšłřżšĺě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł (ŞŊŠ) ŕřĺćěńő ł řăğćĺšĺ¿ ŋőćőčő ŋăŕřăćńěŋĺ£ ć ťĺğĺłě ŋĺğłőřăğňěřŋżţ śšřşłšşř, őřĺěŋšĺřőćăŋŋőčő ŋă ĺğşůěŋĺě £ćńěŋĺľ, ćőğŋĺłă¿źĺţ ŕřĺ ăśśőűĺăűĺĺ ŞŊŠ ć řăğńĺůŋżě łăćğĺőďŋőňěřŋżě (1D), ŕńěŋőůŋżě (ďćşňěřŋżě 2D) ĺńĺ łřĺśšăńńĺůěśłĺě (šřěţňěřŋżě { 3D) śĺśšěňż. Ŋăĺąőńěě ĺğćěśšŋżňĺ ĺğ ŋĺţ £ćń£¿šś£ šăł ŋăğżćăěňżě \ŕşůłĺ" (\bundles" ĺńĺ \ropes") ŕăřăńńěńĳŋő-őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ ŞŊŠ, čďě ůĺśńő ěďĺŋĺůŋżţ ŞŊŠ ňőęěš ďőśšĺčăšĳ ďěś£šłőć ĺ śőšěŋ [1 { 3]. Šăłĺě \ŕşůłĺ" ŕřő£ćń£¿š őůěŋĳ ĺŋšěřěśŋżě śşźěśšćěŋŋő ăŋĺğőšřőŕŋżě šřăŋśŕőřšŋżě, šěřňĺůěśłĺě, ňěţăŋĺůěśłĺě ĺ ¡ńěłšřőňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă.

Ĺňě¿źĺěś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ĺ šěőřěšĺůěśłĺě ďăŋŋżě [2, 3] ŕőğćőń£¿š ŕřĺůĺśńĺšĳ ¡šĺ śĺśšěňż ł ŋăĺąőńěě ăŋĺğőšřőŕŋżň ňăšěřĺăńăň, ĺğćěśšŋżň ć ŋăśšő£źěě ćřěň£. Šăł, ňőďşńĳ đŋčă \ŕşůłőć" ŞŊŠ (K_z ∼ 1 ŠŔă) ąőńěě ůěň ŋă ŕőř£ďőł ŕřěćżÿăěš ĺţ ŕőŕěřěůŋżľ ňőďşńĳ şŕřşčőśšĺ K_{xy} ∼ 40 ČŔă [4]. Ĺğćěśšŋż [5] šăłęě ąőńěě śńőęŋżě šşąşń£řŋżě 1D ăśśőűĺăšż { šăł ŋăğżćăěňżě \ŕşůłĺ ĺğ ŕşůłőć", łőšőřżě ćőğŋĺłă¿š ŕřĺ \śăňőăśśőűĺăűĺĺ" őšďěńĳŋżţ ŕşůłőć ŞŊŠ.

Ďřşčĺňĺ ĺŋšěřěśŋżňĺ šĺŕăňĺ ăśśőűĺăšőć ŞŊŠ £ćń£¿šś£ ĺţ ŕńěŋőůŋżě (2D) ĺńĺ łřĺśšăńńĺůěśłĺě (3D) ťőřňż. Śřěďĺ ŋĺţ ŋăĺąőńĳÿěě ćŋĺňăŋĺě ŕřĺćńěłńĺ 2D ňăšěřĺăńż, ĺğćěśšŋżě łăł \ŋăŋőąşňăčă" (buckypaper), łőšőřżě ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ ŕńěŋłĺ ŕńőšŋő ŕěřěŕńěšěŋŋżţ ŞŊŠ [6,7]. Ŕřěď-

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

ńőęěŋż ňőďěńĺ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ 3D ťőřň ŞŊŠ ć ćĺďě šăł ŋăğżćăěňżţ ŋăŋőšşąşń£řŋżţ łřĺśšăńńőć, śőśšăćńěŋŋżţ ĺğ řěčşń£řŋőčő ňŋőęěśšćă őďĺŋăłőćżţ ŕăřăńńěńĳŋő-őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ ŞŊŠ, őąřăğş¿- źĺţ, ŋăŕřĺňěř, čěłśăčőŋăńĳŋżě ĺńĺ šěšřăčőŋăńĳŋżě \¡ńěňěŋšăřŋżě £ůěľłĺ" [3, 8, 9], ĺńĺ 3D łřĺśšăńńż ĺğ řěčşń£řŋżţ şŕăłőćőł ŋăńőęěŋŋżţ ďřşč ŋă ďřşčă ŕńőśłőśšěľ ŕăřăńńěńĳŋő-őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ ŞŊŠ [10 { 12].

Ćăęŋő őšňěšĺšĳ, ůšő ćśě ¡šĺ 1D{3D šşąşń£řŋżě ăśśőűĺăšż (i) őšŋőś£šś£ ł šăł ŋăğżćăěňżě ŋěłőćăńěŋšŋżň (ňőńěłşń£řŋżň) śĺśšěňăň, čďě őšďěńĳŋżě ŞŊŠ ćğăĺňőďěľśšćş¿š ďřşč ś ďřşčőň ğă śůěš śńăążţ ść£ğěľ šĺŕă Ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă, ĺ (ii) ¡šĺ ăśśőűĺăšż, łăł ĺ śőśšăćń£¿źĺě ĺţ ěďĺŋĺůŋżě ŞŊŠ, £ćń£¿šś£ śşźěśšćěŋŋő ăŋĺğőšřőŕŋżňĺ śĺśšěňăňĺ.

Ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ ăłšĺćŋő ďĺśłşšĺřşěšś£ ćőğňőęŋőśšĳ śőğďăŋĺ£ ŋőćżţ ĺğőšřőŕŋżţ şčńěřőďŋżţ ňăšěřĺăńőć ĺğ šřşąőł, śőţřăŋ£¿źĺţ şŋĺłăńĳŋżě ¡ńěłšřőŋŋżě ĺ ňěţăŋĺůěśłĺě śćőľśšćă śćőĺţ \śšřőĺšěńĳŋżţ ąńőłőć" { ŞŊŠ.

Ŕěřćőľ ňőďěńĳ¿ šăłĺţ ĺğőšřőŕŋżţ 3D śĺśšěň £ćĺńĺśĳ ŕřěďńőęěŋŋżě ć [13] ăńňăğőŕőďőąŋżě ĺ łşąĺůěśłĺě \śşŕěř-řěÿěšłĺ" ĺğ őšřěğłőć ŞŊŠ, łőŋűż łőšőřżţ \śÿĺćăńĺśĳ" ğă śůěš śćőěőąřăğŋżţ \łőŋŋěłšőřőć", őąřăğőćăŋŋżţ řăğńĺůŋżňĺ ŕőńĺčőŋăňĺ C_n (n = 5 − 8). Řăśůěšż [13] ŕőłăğżćă¿š, ůšő ňěţăŋĺůěśłĺě ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă šăłĺţ łřĺśšăńńőć őŕřěďěńěŋż ŕřěęďě ćśěčő ĺţ ăřţĺšěłšşřőľ ĺ řěğłő őšńĺůă¿šś£ őš śćőľśšć ŞŊŠ, ćţőď£źĺţ ć śőśšăć ¡šĺţ \śşŕěř-řěÿěšőł". Ŋăŕřĺňěř, őąžěňŋżě ňőďşńĺ şŕřş-

372 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 5 { 6 2008 čőśšĺ (B) ďń£ łşąĺůěśłőčő ĺ ăńňăğőŕőďőąŋőčő łřĺśšăńńőć őłăğăńĺśĳ ćěśĳňă ŋěćěńĺłĺ: 63 ĺ 80 ČŔă, śőőšćěšśšćěŋŋő. İšő ść£ğăŋő śő ğŋăůĺšěńĳŋőľ ŋăŕř£- ęěŋŋőśšĳ¿ ść£ğěľ ć őąńăśšĺ ¡ńěňěŋšőć śőŕř£ęěŋĺ£ őšřěğłőć ŞŊŠ, ůšő řěğłő śŋĺęăěš \ęěśšłőśšĳ" őąźěľ łőŋśšřşłűĺĺ { ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś őšďěńĳŋżňĺ ŞŊŠ. Łřőňě šőčő, ţőš£ ěďĺŋĺůŋżě śřőśšłĺ ŞŊŠ (šăł ŋăğżćăěňżě šřěŋőęŋĺłĺ { tripods), łăł ŕřőšőšĺŕż ŕřěďńőęěŋŋżţ \łőŋŋěłšőřőć", śĺŋšěğĺřőćăŋż (śň. [13]), řěăńĳŋă£ ćőğňőęŋőśšĳ ŕőńşůěŋĺ£ śńőęŋżţ řěčşń£řŋżţ śšřşłšşř ś ĺţ şůăśšĺěň ćżğżćăěš śőňŋěŋĺ£. Ŕőďůěřłŋěň, ůšő ¡šĺ \śşŕěř-řěÿěšłĺ", ć őšńĺůĺě őš şŕőňĺŋăćÿĺţś£ řăŋěě 1D{3D šşąşń£řŋżţ ăśśőűĺăšőć, £ćń£¿šś£ łőćăńěŋšŋő-ść£ğăŋŋżňĺ śĺśšěňăňĺ.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕřěďńőęěŋż ŋőćżě ĺğőšřőŕŋżě 3D ťőřňż ŞŊŠ { łşąĺůěśłĺě ňőńěłşń£řŋżě łřĺśšăńńż, őąřăğőćăŋŋżě ğă śůěš şŕăłőćłĺ őšďěńĳŋżţ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł ć śšřşłšşřş, ĺğőąřăęěŋŋş¿ ŋă řĺś.1, ĺ ć řăňłăţ ğőŋŋőčő ňěšőďă ťşŋłűĺő-

Řĺś.1. Ăšőňŋă£ ňőďěńĳ ťřăčňěŋšă łşąĺůěśłőčő łřĺśšăńńă ĺğ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł

ŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ĺśśńěďőćăŋă ĺţ śšăąĺńĳŋőśšĳ, ă šăłęě ŕřőćěďěŋ ŕřőčŋőğ śšřşłšşřŋżţ, şŕřşčĺţ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć.

Ć łăůěśšćě ňőďěńěľ ŕřěďńăčăěňżţ ŋăňĺ 3D śĺśšěň řăśśňőšřěŋż ďćă łşąĺůěśłĺţ łřĺśšăńńă ĺğ őďŋőśńőľŋżţ ŋăŋőšřşąőł (ŁŁŊŠ), őąřăğőćăŋŋżţ ŋă őśŋőćě armchair (4, 4) ĺ zigzag (12, 0) šřşąőł. İńěňěŋšăřŋżě £ůěľłĺ ¡šĺţ ňőńěłşń£řŋżţ łřĺśšăńńőć, (4, 4) ŁŁŊŠ ĺ (12, 0) ŁŁŊŠ, ćłń¿ůă¿š ŕő šřĺ őšřěğłă ąěśłőŋěůŋżţ šřşąőł, řăśŕőńőęěŋŋżţ ŋă řăśśšő£ŋĺĺ ∼ 0.3 ŋň (šăł ŋăğżćăěňă£ źěńĳ Ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă), őřĺěŋšĺřőćăŋŋżě ŕő őś£ň x, y ĺ z (řĺś.2), ĺ śőďěřęăš 336 ĺ 864 ăšőňőć şčńěřőďă, śőőšćěšśšćěŋŋő. Őšňěšĺň,

Řĺś.2. İńěňěŋšăřŋżě £ůěľłĺ łşąĺůěśłĺţ łřĺśšăńńőć ŋă őśŋőćě armchair (4; 4) ĺ zigzag (12; 0) šřşąőł

ůšő ňőďěńĺřşěňżě śĺśšěňż £ćń£¿šś£ ĺğőšřőŕŋżňĺ, ă őšďěńĳŋżě šřşąłĺ ć ŁŁŊŠ ćğăĺňőďěľśšćş¿š ďřşč ś ďřşčőň, łăł ĺ ć ŕőďăćń£¿źěň ąőńĳÿĺŋśšćě śĺŋšěğĺřőćăŋŋżţ šşąşń£řŋżţ ăśśőűĺăšőć [1 { 3, 6, 7], ĺśłń¿- ůĺšěńĳŋő ğă śůěš ść£ğěľ šĺŕă Ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă.

Ňőďěńĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż, śšăąĺńĳŋőśšĺ ĺ ř£- ďă ťĺğĺůěśłĺţ śćőľśšć ŁŁŊŠ ŕřőćěďěŋő ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ { śĺńĳŋőľ ść£ğĺ (DFTB) ć ćěřśĺĺ [14], ţőřőÿő ăŕřőąĺřőćăŋŋżň ŕřĺ řăśůěšăţ řăğńĺůŋżţ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř, śň. [10, 15, 16]. Ć řěğşńĳšăšě ďń£ (4, 4) ŁŁŊŠ ĺ (12, 0) ŁŁŊŠ řăśśůĺšăŋż őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ (a), ŕńőšŋőśšĳ (ρ), őąžěňŋżě ňőďşńĺ şŕřşčőśšĺ (B), śęĺňăěňőśšĳ (β), ğőŋŋżě śšřşłšşřż, ŕőńŋżě ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£- ŋĺľ (ŔŚ).

Őűěŋłă śšăąĺńĳŋőśšĺ ŁŁŊŠ ŕřőćěďěŋă ŋă őśŋőćě ćżůĺśńěŋĺľ ¡ŋěřčĺľ ĺţ ťőřňĺřőćăŋĺ£ (ć ŕěřěśůěšě ŋă őďŋş ŞŊŠ) łăł E_{form}(ŁŁŊŠ) = 1/3{E_{tot}(ŁŁŊŠ) − 3E_{tot}(ŞŊŠ)}, čďě E_{tot}(ŁŁŊŠ) ĺ E_{tot}(ŞŊŠ) { ŕőńŋżě ¡ŋěřčĺĺ śőőšćěšśšćş¿źěčő łřĺśšăńńă ĺ śőśšăćń£¿- źĺţ ěčő ĺğőńĺřőćăŋŋżţ ŋăŋőšřşąőł, łőšőřżě řăśśůĺšăŋż ďń£ őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżţ čěőňěšřĺľ ¡šĺţ śĺśšěň.

Řěğşńĳšăšż řăśůěšőć ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.3 ĺ ć šăąń.1, 2. Ŕőńşůěŋő, ůšő ¡ŋěřčĺ£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ E_{form} ŁŁŊŠ őšřĺűăšěńĳŋă, ůšő śćĺďěšěńĳśšćşěš őą ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ ćżčőďŋőśšĺ łőňŕăłšĺřőćăŋĺ£ ŋăŋőšřşąőł ć ŕřěďńăčăěňş¿ řěÿěšłş, šő ěśšĳ ő řěăńĳŋőľ ćőğňőęŋőśšĺ ěě ťőřňĺřőćăŋĺ£ ĺğ őšďěńĳŋżţ ŞŊŠ. Łřőňě šőčő, ś řőśšőň řăďĺşśă R šřşąőł E_{form} ŁŁŊŠ ćőğřăśšăěš ś 0.11 ¡Ć/A ďń£ (4, 4)ŁŁŊŠ, čďě R_{(4,4)}ŞŊŠ = 2.79 A, ďő 0.14 ¡Ć/A ďń£ (12, 0)ŁŁŊŠ,

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 5 { 6 2008

Řĺś.3. Ŕőńŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ĺğőńĺřőćăŋŋżţ (1) { armchair (4; 4) ĺ (2) { zigzag (12; 0) šřşąőł ĺ łşąĺůěśłĺţ łřĺśšăńńőć ŋă ĺţ őśŋőćě { (3) ĺ (4), śőőšćěšśšćěŋŋő

Šăąńĺűă 1

İŋěřčĺĺ ťőřňĺřőćăŋĺ£ (E_{form}, łĎę/A), ŕőśšő£ŋŋżě řěÿěšłĺ (a, A) ĺ ŕńőšŋőśšĳ (ρ, č/śň^3) łşąĺůěśłĺţ łřĺśšăńńőć ŋă őśŋőćě armchair (4, 4) ĺ zigzag (12, 0) ŞŊŠ ŕő ďăŋŋżň DFTB řăśůěšőć

Śĺśšěňż �E_{form} a ρ R� (4, 4)ŁŁŊŠ 0.108 17.22 1.31 2.79 (12, 0)ŁŁŊŠ 0.135 25.61 1.03 4.77

�Řăďĺşśż śőőšćěšśšćş¿źĺţ ŞŊŠ, ć A.

čďě R_{(12,0)}ŞŊŠ = 4.77 A ğă śůěš řőśšă ćğăĺňőďěľśšćĺ£ śőśěďŋĺţ šřşąőł ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ őąźěľ ŕńőźăďĺ ŕőćěřţŋőśšĺ ĺţ łőŋšăłšă. Őšňěšĺň, ůšő E_{form} čěłśăčőŋăńĳŋżţ šşąşń£řŋżţ łřĺśšăńńőć, śőśšăćńěŋŋżţ ŕăřăńńěńĳŋő-őřĺěŋšĺřőćăŋŋżňĺ šřşąłăňĺ śřăćŋĺňżţ ďĺăňěšřőć c ňăłśĺňăńĳŋő ćőğňőęŋőľ ŕőćěřţŋőśšĳ¿ łőŋšăłšă [10], śőśšăćń£¿š őłőńő 0.35- 0.40 ¡Ć/A.

Ŋăĺąőńěě ĺŋšěřěśŋżňĺ ŕřěďśšăćń£¿šś£ ŕőńşůěŋŋżě őűěŋłĺ şŕřşčĺţ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć ŕřěďńőęěŋŋżţ ĺğőšřőŕŋżţ ňőńěłşń£řŋżţ ŁŁŊŠ. Řăśůěš őąžěňŋőčő ňőďşń£ şŕřşčőśšĺ B ŕřőćőďĺńś£ ŕő śšăŋďăřšŋőľ śţěňě { ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ğŋăůěŋĺ£ ćšőřőľ ŕřőĺğćőďŋőľ ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŕő ďěťőřňăűĺĺ ć šőůłě řăćŋőćěśŋőčő őąžěňă śĺśšěňż. Śőčńăśŋő řăśůěšăň, ďń£ řăśśňőšřěŋŋżţ ŁŁŊŠ őąžěňŋżľ ňőďşńĳ şŕřşčőśšĺ ŁŁŊŠ śőśšăćń£ěš 550{650ČŔă ĺ ŋăňŋőčő ŕřěćőśţőďĺš ćěńĺůĺŋż B ćśěţ ĺğćěśšŋżţ ĺğőšřőŕŋżţ łřĺśšăńńőć ŋă őśŋőćě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř, śřěďĺ łőšőřżţ ňăłśĺňăńĳŋżň ňőďşńěň B = = 201.9 ČŔă őąńăďăěš ŐŰŁ-ťşńńěřĺš Ś_{20}, ă ćěńĺůĺŋż B łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ťőřň ďřşčĺţ ťşńńěřěŋőć, C_n, ňŋőčő ňěŋĳÿě [15 { 18]. Ŋăŕřĺňěř, ďń£ ć¿řšűĺšőŕőďőąŋżţ łřĺśšăńńőć śő śřăćŋĺňőľ ś ŁŁŊŠ ŕńőšŋőśšĳ¿ ρ^{ŁŁŊŠ} ∼ 1.0−1.3 č/śň^3 (šăł ŋăğżćăěňżţ čĺŕěřăńňăğă ĺ čĺŕěřńőŋśďěľńĺšă Ś_{28}, ρ^{ČĂ,ČŃ} ∼ 1.1 č/śň^3) B = 45.5−45.9 ČŔă, šőčďă łăł ďń£ ĺţ čőřăğďő ąőńěě ŕńőšŋőľ ňőďĺťĺłăűĺĺ (ρ^{ĂĹČĂ} ∼ 2.2 č/śň^3) ăćšőĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋőčő čĺŕěřăńňăğă { B = 122.83 ČŔă [18].

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 5 { 6 2008

Šăąńĺűă 2

Ňőďşńĺ ćśěśšőřőŋŋěčő śęăšĺ£ (B, ČŔă) ĺ śęĺňăěňőśšĳ (β, 1/ČŔă) ŋěłőšőřżţ śĺŋšěğĺřőćăŋŋżţ ĺ ŕřěďśłăğăŋŋżţ šěőřěšĺůěśłĺ [19 { 29] śćěřţšćěřďżţ ňăšěřĺăńőć ć śřăćŋěŋĺĺ ś ŕřěďńőęěŋŋżňĺ ňőńěłşń£řŋżňĺ łřĺśšăńńăňĺ ĺğ ŞŊŠ

Łřĺśšăńń Šĺŕ B β ŕřőćőďĺňőśšĺ� Ăńňăğ 5.5 [19] 438-467 [19] 0.00228-0.00214 [19] BN (łşą.) ¸ 8.0�8.5 [20] 369{392 [20] 0.00271{0.00255 [20] Ś_3N_4 ¸ 4.0�5.0 [21] 357|556 [21] 0.00280-0.00180 [21] z-BC2N (šěšřăčőŋ.) ¸ 2.7 [22] 402.7 [22] 0.00248 [22] ŚŐ_2-V (ŕőńĺňěř) ? 365 [23] 0.00274 [23] Os ňěšăńń 403{462 [24] 0.00248-0.00216 [24] OsB_2 (őřšőřőňą.) ňěšăńń 365{395 [24] 0.00274-0.00253 [24] ReB_2 (čěłśăčőŋ.) ňěšăńń 356 [25]; 350 [26] 0.00281 [25]; 0.00285 [25] Ăčřěčĺřőćăŋŋżě ăńňăğŋżě ŋăŋőśšěřęŋĺ ? 491 [27] 0.00204 [27] Śŕřěśśőćăŋŋżě ŊŠ ? 460{550 [28] 0.00218{0.00182 [28] Śŕřěśśőćăŋŋżľ ťşńńěřĺš Ś_{60} ? 530 [29] 0.00187 [29] (4, 4) ŁŁŊŠ ňěšăńń 630 0.00159 (12, 0) ŁŁŊŠ ňěšăńń 550 0.00182

�Ďń£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżţ ňăšěřĺăńőć ŕřĺćěďěŋż ğŋăůěŋĺ£ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ (ć ¡Ć).

Ąőńěě šőčő, ŕřĺ łőňŕăłšĺřőćăŋĺĺ ŞŊŠ ć ŕřěďńőęěŋŋżě łşąĺůěśłĺě śšřşłšşřż ďăŋŋżě ĺğőšřőŕŋżě ŁŁŊŠ ąşďşš őąńăďăšĳ ¡łśšřěňăńĳŋżňĺ şŕřşčĺňĺ ţăřăłšěřĺśšĺłăňĺ (ňăłśĺňăńĳŋżň ňőďşńěň őąžěňŋőčő śęăšĺ£ B ĺ ňĺŋĺňăńĳŋőľ śęĺňăěňőśšĳ¿ β = 1/B)) ć śřăćŋěŋĺĺ ŋě šőńĳłő śő ćśěňĺ ĺğćěśšŋżňĺ ć ŋăśšő£- źěě ćřěň£ ĺğőšřőŕŋżňĺ ňőńěłşń£řŋżňĺ łřĺśšăńńăňĺ ŋă őśŋőćě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř, ŋő ĺ ąşďşš śřăćŋĺňż ś ţăřăłšěřĺśšĺłăňĺ şčńěřőďŋżţ śšřşłšşř, śőďěřęăźĺţ łőćăńěŋšŋżě sp^3 ść£ğĺ, ă šăłęě ř£- ďőň ďřşčĺţ ĺğćěśšŋżţ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ śćěřţšćěřďżţ ťăğ, śň. šăąń.2.

Ďřşčă£ ĺŋšěřěśŋă£ őśőąěŋŋőśšĳ ŁŁŊŠ ćż£ćńěŋă ŕřĺ ĺğşůěŋĺĺ ĺţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć. Łăł ĺğćěśšŋő, šĺŕ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕřőćőďĺňőśšĺ ňěšăńńőŕőďőąŋżţ ŞŊŠ ŕřĺ ĺţ ăśśőűĺăűĺĺ ć \ŕşůłĺ" ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ňěŋ£ěšś£, łőčďă \ŕşůłĺ" śšăŋőć£šś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ. İťťěłš őąşśńőćńěŋ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ňĺ ŞŊŠ- ŞŊŠ ć \ŕşůłě", ůšő ŋăřşÿăěš ĺśţőďŋş¿ śĺňňěšřĺ¿ ĺğőńĺřőćăŋŋżţ ŞŊŠ ĺ ŕřĺćőďĺš ł řăśźěŕńěŋĺ¿ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ π-ğőŋ ś őąřăğőćăŋĺěň ňěęďş ŋĺňĺ źěńĺ ∼ 0.1 ¡Ć, śň. [3]. Ĺŋă£ śĺšşăűĺ£ ćőğŋĺłăěš ć ŕřěďńăčăěňżţ ŁŁŊŠ. Ŋă řĺś.3 ŕřĺćěďěŋż ŔŚ ďń£ (4, 4) ŁŁŊŠ ĺ (12, 0) ŁŁŊŠ { ć śřăćŋěŋĺĺ ś ŔŚ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ĺğőńĺřőćăŋŋżţ ňěšăńńőŕőďőąŋżţ armchair (4, 4) ĺ zigzag (12, 0) šřşąőł. Ćĺďŋő, ůšő ćśě ŁŁŊŠ őśšă¿šś£ ňěšăńńőŕőďőąŋżňĺ, šő ěśšĳ śőţřăŋ£¿š šĺŕ ŕřőćőďĺňőśšĺ ĺśţőďŋżţ šřşąőł. Ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ňěęďş ŞŊŠ ć ŁŁŊŠ ňőďĺťĺűĺřş¿š řăśŕřěďěńěŋĺě

ŔŚ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ (E_F ) šăłĺň őąřăğőň, ůšő ćňěśšő łćăğĺŕńőśłőčő ŕřĺťěřňĺěćśłőčő \ŕńăšő" ŔŚ, ţăřăłšěřŋőčő ďń£ śŕěłšřă ěďĺŋĺůŋżţ ňěšăńńőŕőďőąŋżţ ŞŊŠ [2, 3], ć ¡šőľ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ őąńăśšĺ ćőğŋĺłă¿š ćżďěńěŋŋżě ńőłăńĳŋżě ŕĺłĺ ğăŋ£šżţ (π) ĺ śćőąőďŋżţ (π^�) śőśšő£ŋĺľ, řăśŕőńőęěŋŋżě ćżÿě ĺ ŋĺęě E_F : ŕĺłĺ A ĺ B, śőőšćěšśšćěŋŋő, śň. řĺś.3. Ĺţ ŕřőĺśţőęďěŋĺě, łăł ĺ ć śńşůăě \ŕşůłőć" ŞŊŠ, őŕřěďěńěŋő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ňĺ ŋăŋőšřşąőł ŕřĺ ĺţ őąžěďĺŋěŋĺĺ ć ŁŁŊŠ ňěęďş śőąőľ. Őďŋăłő ć ŕőśńěďŋěň śńşůăě ćěńĺůĺŋă ¡šőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ (łăł ¡šő śńěďşěš, ŋăŕřĺňěř, ĺğ ŕřĺćěďěŋŋżţ ćżÿě ćěńĺůĺŋ E_{form}) ďń£ ŁŁŊŠ őłăğżćăěšś£ ňěŋĳÿě, ůěň ďń£ \ŕşůłőć" ŕăřăńńěńĳŋżţ ŞŊŠ. Ć řěğşńĳšăšě ŕőńŋőčő řăśźěŕńěŋĺ£ πğőŋ (ś őąřăğőćăŋĺěň źěńĺ) ŋě ŕřőĺśţőďĺš, ĺ ŁŁŊŠ śőţřăŋ£¿š ňěšăńńőŕőďőąŋżľ šĺŕ śŕěłšřă ś ŋěŋşńěćőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ (N(E_F )), řĺś.3.

Ĺšăł, ŋăňĺ ŕřěďńőęěŋă ŋőćă£ ĺğőšřőŕŋă£ łřĺśšăńńĺůěśłă£ ťőřňă şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł. Ďăŋŋżě łşąĺůěśłĺě ňőńěłşń£řŋżě łřĺśšăńńż ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ śĺśšěňş ŞŊŠ, őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ ŕő őś£ň x, y ĺ z ĺ ćğăĺňőďěľśšćş¿źĺţ ďřşč ś ďřşčőň ĺśłń¿- ůĺšěńĳŋő ğă śůěš ść£ğěľ Ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă. Ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ { śĺńĳŋőľ ść£- ğĺ (DFTB) őŕřěďěńěŋż řăćŋőćěśŋżě ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ, ŕńőšŋőśšĳ, ¡ŋěřčĺĺ ťőřňĺřőćăŋĺ£, şŕřşčĺě ňőďşńĺ, śęĺňăěňőśšĳ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě śŕěłšřż ¡šĺţ łřĺśšăńńőć. Ŋă őśŋőćě řăśůěšőć ¡ŋěřčĺľ ťőřňĺřőćă-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 5 { 6 2008

376 Ă. Ŋ. Ěŋ£ÿĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ

ŋĺ£ śďěńăŋ ćżćőď őą ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ ćżčőďŋőśšĺ łőňŕăłšĺřőćăŋĺ£ ŞŊŠ ć ŕřěďńăčăěňş¿ řěÿěšłş, šő ěśšĳ ő ćőğňőęŋőśšĺ ŕőńşůěŋĺ£ ŁŁŊŠ ĺğ őšďěńĳŋżţ ŞŊŠ.

Ŕřěďśšăćń£ěšś£, ůšő ŋăĺąőńĳÿĺľ ĺŋšěřěś ŕřěďńőęěŋŋżě śĺśšěňż ňőčşš ćżğćăšĳ ć ść£ğĺ ś ĺţ ¡łśšřěňăńĳŋżňĺ ňěţăŋĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ. Ŕřĺ ¡šőň ďăŋŋżě łřĺśšăńńż śőţřăŋ£¿š ĺśţőďŋżľ šĺŕ ŕřőćőďĺňőśšĺ ĺğőńĺřőćăŋŋżţ ŞŊŠ. Ŕőśłőńĳłş ŞŊŠ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ăšőňŋőľ śšřşłšşřż śšěŋőł ňőčşš őąńăďăšĳ ňěšăńńĺůěśłĺň ĺńĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżň šĺŕőň ŕřőćőďĺňőśšĺ [2, 3], šő řěğşńĳšăšż ŋăśšő£źĺţ řăśůěšőć şłăğżćă¿š ŋă ćőğňőęŋőśšĳ śőğďăćăšĳ ŋă őśŋőćě řăğńĺůŋżţ ŋăŋőšřşąőł ŋőćżě śćěřţšćěřďŋżě ňăšěřĺăńż { ĺğőšřőŕŋżě ňőńěłşń£řŋżě łřĺśšăńńż ś ¡łśšřěňăńĳŋżňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ şŕřşčĺţ ňőďşńěľ ĺ ňĺŋĺňăńĳŋőľ śęĺňăěňőśšĳ¿ ś ćăřĳĺřşěňżňĺ ¡ńěłšřőťĺğĺůěśłĺňĺ ţăřăłšěřĺśšĺłăňĺ (ć ůăśšŋőśšĺ, řăğŋżň šĺŕőň ŕřőćőďĺňőśšĺ).

Ŋă ŋăÿ ćğčń£ď, řěăńĺğăűĺ£ šăłĺţ łřĺśšăńńőć ć ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ şśńőćĺ£ţ ňőęěš ążšĳ čőřăğďő ąőńěě şśŕěÿŋőľ, ůěň şŕőň£ŋşšżţ ćżÿě čĺŕőšěšĺůěśłĺţ \řěÿěšőł ĺğ šřşąőł" [13]. Śţěňş \śąőřłĺ" šăłĺţ łşąĺůěśłĺţ łřĺśšăńńĺšőć ŞŊŠ ňőęŋő ŕřěďśšăćĺšĳ łăł ŕőśńěďőćăšěńĳŋş¿ \şłńăďłş" ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋő őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ śńőěć ŞŊŠ ŋă şŕőř£ďőůěŋŋş¿ śĺśšěňş ćěřšĺłăńĳŋő őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ ŋăŋőšřşąőł šěţ ęě řăğňěřőć, řăśŕőńőęěŋŋżţ ŋă ğăďăŋŋőň řăśśšő£ŋĺĺ ďřşč őš ďřşčă. Šăłĺě śĺśšěňż (šăł ŋăğżćăěňżě vertical-aligned arrays of CNTs) şśŕěÿŋő ćżřăźĺćă¿šś£, śőőšćěšśšćş¿źĺě ňěšőďż śěľůăś ĺğćěśšŋż ĺ ăłšĺćŋő řăğřăąăšżćă¿šś£, śň. [30].

Ŋăłőŋěű, őŕĺśăŋŋżň ŕřĺěňőň, ćěřő£šŋő, ňőęŋő ŕőńşůĺšĳ ÿĺřőłőě śěňěľśšćő ŕřěďńőęěŋŋżţ ŋăňĺ ňőńěłşń£řŋżţ łřĺśšăńńőć ĺğ ŋăŋőšřşąőł, ć ůĺśńě łőšőřżţ ňőčşš ążšĳ: 1) łřĺśšăńńż ĺŋőľ śĺňňěšřĺĺ (ŋăŕřĺňěř, čěłśăčőŋăńĳŋőľ), ńĺąő 2) łřĺśšăńńż ĺğ ňŋőčőśńőľŋżţ ŞŊŠ, łřĺśšăńńż ĺğ \ŕşůłőć" ŞŊŠ ĺńĺ ĺğ ĺţ ăśśőűĺăšőć { šăł ŋăğżćăěňżţ \ŕşůłőć ĺğ ŕşůłőć" ŞŊŠ, ă šăłęě łřĺśšăńńż ĺğ ňŋőčĺţ ďřşčĺţ ŋěőřčăŋĺůěśłĺţ ŋăŋőšřşąőł řăğńĺůŋőčő ţĺňĺůěśłőčő śőśšăćă, ŋăŕřĺňěř, BN, B_xC_yN_z ĺ š.ď.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ, čřăŋšż # 07-03-00026 ĺ # 07-03-96061 (Şřăń), ă šăłęě Ťőŋďă ŕőďďěřęłĺ ňőńőďżţ şůěŋżţ Ŕřěğĺďěŋšă ŘŤ, čřăŋš # ŇŁ-1938.2008.3.

1. M. Endo, H. Muramatsu, T. Hayashi et al., Nature 433, 476 (2005).

2. Garbon Nanotubes (Eds. M.S. Dresselhaus, G. Dresselhaus, Ph. Avouris) Springer-Verlag, Berlin{Heidelberg, 2001.

3. Carbon Nanomaterials (Ed. Y. Gogotsi) Taylor and Francis Group, Boca Raton, London { New York, 2006.

4. J.-C. Charlier, X. Blase, and S. Roche, Rev. Mod. Phys.

79, 677 (2007).

5. H. Liang, and M. Upmanyu, Phys. Rev. Lett. 94, 065502 (2005).

6. C. H. Sun, F. Li, C. Liu, and C.Q. Lu, Appl. Phys. Lett.

86, 203106 (2005).

7. M. Endo, H. Muramatsu, T. Hayashi et al., Nature 433, 476 (2005).

8. Y. A. Kim, H. Muramatsu , T. Hayashi et al., Chem.

Vapor Deposit. 12, 327 (2006).

9. J. Terso¸ and R. S. Ruo¸, Phys. Rev. Lett. 73, 676 (1994).

10. A. N. Enyashin, S. Gemming, and G Seifert, Nanotechnology 18, 245702 (2007).

11. S. Dag, R. T. Senger, and S. Ciraci, Phys. Rev. B 70, 205407 (2004).

12. V. R. Coluci, S. O. Dantas, A. Jorio, and D. S. Galvao, Phys. Rev. B 75, 075417 (2007).

13. J. M. Romo-Herrera, V. Terrones, H. Terrones et al., Nano Lett. 7, 570 (2007).

14. L. Zhechkov, T. Heine, S. Patchkovskii et al., J. Chem.

Theory Comput. 1, 841 (2005).

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

B 72, 012102 (2005).

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

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

17. X. Lu and Z. Chen, Chem. Rev. 105, 3643 (2005). 18. Ă. Ŋ. Ěŋ£ÿĺŋ, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 86, 609 (2007).

19. CRC Handbook of Chemistry and Physics, 75-th ed.

(Ed. D.R. Lide) CRC Press, London, 1995. 20. J. C. Zheng, Phys. Rev. B 72, 052105 (2005). 21. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Č. Ŕ. Ÿćěľłĺŋ, Łćăŋšőćă£ ţĺňĺ£ ć ňăšěřĺăńőćěďěŋĺĺ. Ŋěňěšăńńĺůěśłĺě šşčőŕńăćłĺě śőěďĺŋěŋĺ£ ĺ ŋěňěšăńńĺůěśłă£ łěřăňĺłă, Ěłăšěřĺŋąşřč, Ĺğď-ćő ŞřŐ ŘĂŊ, 2000.

22. X. F. Zhou, J. Sun, Y. X. Fan et al., Phys. Rev. B 76, 100101 (2007).

23. C. S. Yoo, H. Cynn, F. Gygi et al., Phys. Rev. Lett. 83, 5527 (1999).

24. W. C. Robert, B. W. Michelle, J. G. John et al., J. Am.

Chem. Soc. 264, 7264 (2005).

25. Y. Liang and B. Zhang, Phys. Rev. B 76, 132101 (2007). 26. W. Zhou, H. Wu, and T. Yildirim, Phys. Rev. B 76, 184113 (2007).

27. N. Dubrovinskaia, L. Dubrovinsky, W. Crichton et al., Appl. Phys. Lett. 87, 083106 (2005).

28. M. Popov, M. Kyotani, R.J. Nemanich, and Y. Koga, Phys. Rev. B 65, 033408 (2002).

29. N. R. Serebryanaya, V. D. Blank, V. A. Ivdenko, and L. A. Chernozatonskii, Solid State Commun. 18, 183 (2001).

30. W. B. Choi, E. Bae, D. Kang, Nanotechnology 15, S512 (2004).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 5 { 6 2008