Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 87, ćżŕ. 9, ś. 575 { 579 © 2008 č. 10 ňă£

Ŋőćżě ąăřřěńěŋż ĺ šşąşńěŋż ĺğ ąőřă

Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ^{1)+}, Ŕ. Ą. Śőřőłĺŋ^{+∗∇}, Ą. Ĺ. §łőąśőŋ�

+Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ŘĂŊ, 119334 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

�_{Śĺąĺřśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 660041 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£} r_{Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ĺň. Ń.Ć. Łĺřěŋśłőčő, 660049 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£} �_{Department of Mechanical Engineering & Material Science and Department of Chemistry, Rice University}

77251, Houston, Texas, USA

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 24 ňăřšă 2008 č.

Ŕřěďńőęěŋă śšřşłšşřă ĺ őŕĺśżćă¿šś£ śćőľśšćă ŋőćőčő łńăśśă ąőřŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř { ąăřřěńěŋőć ĺ šşąşńěŋőć, őśŋőćăŋŋżţ ŋă řěÿěšłě ăšőňőć ąőřă, ŕőśšřőěŋŋőľ ŕő ŕřĺŋűĺŕş ůěřěďőćăŋĺ£ Ć-ăšőňŋżţ ŕőńĺčőŋőć c űěŋšřőćżňĺ ăšőňăňĺ ĺ ąěğ ŋĺţ. Ś ŕőňőźĳ¿ ab-initio DFT řăśůěšőć ŕřőćěďěŋż ćżůĺśńěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ ĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ř£ďă ťşńńěřěŋ-ąăřřěńěŋ-ŋăŋőšřşąă, őśŋőćăŋŋőčő ŋă ŋăĺąőńěě ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůŋőň ťşńńěřěŋě B80. Ŕőłăğăŋő, ůšő ¡ŋěřčĺ£ ĺ ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ąăřřěńěŋőć ŋĺęě śőőšćěšśšćş¿źěčő ĺň ťşńńěřěŋă ĺ śšřěňĺšś£ ć ąěśłőŋěůŋőň ŕřěďěńě ł śőőšćěšśšćş¿źĺň ğŋăůěŋĺ£ň ďń£ ŋăŋőšřşą. Ŕőłăğăŋő, ůšő śşźěśšćş¿š ąńĺğńěęăźĺě ŕő ¡ŋěřčĺĺ ĺğőňěřż ŋăŋőšřşą őďŋőčő šĺŕă, śşźěśšćěŋŋő őšńĺůă¿źĺěś£ śĺňňěšřĺěľ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżňĺ śćőľśšćăňĺ { ŕőńşŕřőćőďŋĺł (śĺňňěšřĺ£ C5v) ĺ ňěšăńń (śĺňňěšřĺ£ D5h).

PACS: 31.15.Ar, 61.48.−c, 68.65.−k, 81.05.Tp

Ććěďěŋĺě. Ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ ć ść£ğĺ ś ćőğňőęŋżňĺ ŕřĺňěŋěŋĺ£ňĺ ć ŋăŋőšěţŋőńőčĺ£ţ ŋăř£ďş ś şčńěřőďŋżňĺ ćőğřőś ĺŋšěřěś ł ąőřŋżň ŋăŋőśšřşłšşřăň, ŕřěďśšăćń£¿źĺň śőąő¿ łńăśšěřż, ŋăŋőńěŕěśšłĺ, ŋăŋőšřşąż ĺ ťşńńěřěŋż [1 { 6]. Ć ¡šĺţ řăąőšăţ şďěń£ńőśĳ ćŋĺňăŋĺě śšřşłšşřě, őśŋőćăŋŋőľ ŋă šřěşčőńĳŋőľ śěšłě ăšőňőć, łăęďżľ ĺğ łőšőřżţ ść£ğăŋ łőćăńěŋšŋő ś ÿěśšĳ¿ (ć śńşůăě ŋăŋőšřşą), ĺńĺ ŋěłőšőřżě ěźě ĺ ś ŕ£šĳ¿, ąńĺęăľÿĺňĺ śőśěď£ňĺ (ć śńşůăě ŕőńĺ¡ďřĺůěśłĺţ łńăśšěřőć), ůšő śőőšćěšśšćşěš ŕřăćĺńş ŕőśšřőěŋĺ£ ąőřŋżţ łńăśšěřőć, ŕřĺŋűĺŕş Aufbau [2]. Ŕőďőąŋă£ šřěşčőńĳŋă£ řěÿěšłă ś čěłśăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřőľ őążůŋżţ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą, ŋő şłřěŕńěŋŋă£ ăšőňăňĺ ć űěŋšřăţ łăęďőčő ÿěśšĺůńěŋŋőčő űĺłńă, ĺśŕőńĳğőćăńăśĳ ŕřĺ ŕőśšřőěŋĺĺ ĺ ďřşčĺţ ŕőńżţ śšřşłšşř ŋă őśŋőćě ďĺąőřĺďőć [7 { 9] ĺ ăń¿ňĺŋĺ£ [10]. Őšňěšĺň, ůšő řăŋěě ŋă ŕřĺňěřě ťşńńěřěŋőć M_{1−x}B_2 őšňěůăńőśĳ ŕőćżÿěŋĺě şśšőľůĺćőśšĺ ŕőďőąŋżţ ŕőńĺ¡ďřőć ŇĆ_2 ŕřĺ ĺğżňăŋĺĺ ůăśšĺ šăłĺţ ăšőňőć ňěšăńńőć (Ň) ĺğ űěŋšřőć ŕőńĺčőŋőć [9]. Ĺ ćőš śőćśěň ŋěďăćŋő [1] ¡šă ĺďě£ ążńă ŕőďłřěŕńěŋă ŕřěďśłăğăŋĺěň ťşńńěřěŋă Ć_{80}, łăřłăś şśěůěŋŋőčő ĺłőśă¡ďřă Ć_{60} łőšőřőčő śőďěřęĺš ěźě ăšőňż ąőřă šőńĳłő ć űěŋšřăţ 20-šĺ čěłśăčőŋőć. Őŋ őłăğăńś£ śăňżň ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżň ĺğ űěńőčő ř£ďă łăřłăśŋżţ śšřşłšşř ťşńńěřěŋőć ś ąőńĳÿĺň ĺńĺ ňěŋĳÿĺň

1)e-mail: cherno@sky.chph.ras.ru

ůĺśńőň ăšőňőć ąőřă. Śőčńăśŋő ćżůĺśńěŋĺ£ň šěţ ęě ăćšőřőć, śăň ťşńńěřěŋ Ć_{60} őłăğăńś£ ňěšăśšăąĺńěŋ.

Ążńő šăłęě ŕőłăğăŋő [6], ůšő ăŋăńőčĺůŋżľ ąőřŋőľ śšřşłšşřě śńőľ £ćń£ěšś£ śšăąĺńĳŋżň ĺ őąńăďăěš ňěšăńńĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ, šőčďă łăł ŋăŋőšřşąż [11] £ćń£¿šś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ.

Ć ďăŋŋőň śőőąźěŋĺĺ ňż őąřăźăěň ćŋĺňăŋĺě ŋă ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ łńăśśă řőďśšćěŋŋżţ ŕő ŕőśšřőěŋĺ¿ Ć_{80} ŕőńĺ¡ďřĺůěśłĺţ śšřşłšşř, šăłęě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćěśĳňă şśšőľůĺćżţ ś ąőńěě ŋĺğłĺňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ ¡ŋěřčĺĺ, ůěň Ć_{80}, ĺ śšăąĺńĳŋżţ ňěšăńńĺůěśłĺţ ŋăŋőšřşą, őšńĺůă¿źĺţś£ ŕő śĺňňěšřĺĺ őš řăŋěě řăśśňőšřěŋŋżţ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżţ.

Ćżůĺśńĺšěńĳŋżľ ňěšőď ĺ ďěšăńĺ řăśůěšă. Ćśě ćżůĺśńěŋĺ£ ŕřőćőďĺńĺśĳ ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (DFT) [12] ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕřőčřăňňż VASP [13 { 15], ŕőğćőń£¿źěľ ŕřőćőďĺšĳ łćăŋšőćőţĺňĺůěśłĺě řăśůěšż ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć (ab initio) ć řăňłăţ ťşŋłűĺőŋăńă ňěšőďă őąőąźěŋŋőčő čřăďĺěŋšă (GGA) ć ŕăřăňěšřĺğăűĺĺ Ŕěřďĳ¿, Ąşřłě ĺ İřŋğěřţőťă [16]. Ć łăůěśšćě ąăğĺśă ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ŋăąőř ŕńőśłĺţ ćőńŋ. Ćěńĺůĺŋă ¡ŋěřčĺĺ őąřěğăŋĺ£ ć řăśůěšě řăćŋ£ńăśĳ 318 ¡Ć. Őŕšĺňĺğăűĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ŕřőćőďĺńăśĳ ďő šěţ ŕőř, ŕőłă ňěęăšőňŋżě śĺńż ŋě śšăŋőćĺńĺśĳ ňěŋĳÿě 0.04 ¡Ć/A. Ĺśśńěďşěňżě śšřşłšşřż ŕőňěźăńĺśĳ ć \ŕěřĺőďĺůŋżľ £źĺł" šăł, ůšőąż řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ŋĺňĺ ĺ ĺţ ŕěřĺőďĺůŋżňĺ őąřăğăňĺ ążńő ŋě ňěŋĳÿě 12A.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 9 { 10 2008 575

Řěğşńĳšăšż ĺ őąśşęďěŋĺě. Ć řăąőšě [1] ążń ĺśśńěďőćăŋ ř£ď ąőřŋżţ łńăśšěřőć B_n (n = 12, 20, 38, 44, 60, 65, 72, 80, 92, 110). Ć ůăśšŋőśšĺ, ążńő ŕőńşůěŋő, ůšő łőčěğĺőŋŋă£ ¡ŋěřčĺ£ śšřşłšşř B_{65}, B_{80}, B_{92} ĺ B_{110} ŋĺęě, ůěň ¡ŋěřčĺ£ łőńĳűă ąěśłőŋěůŋőčő řăďĺşśă (ńěŋšż ĺğ ąőřă), łőšőřş¿ ňőęŋő śůĺšăšĳ ňěřőľ şśšőľůĺćőśšĺ ąőřŋżţ śšřşłšşř. Ŋăňĺ řăśśňăšřĺćăěšś£ ŋőćżľ łńăśś ąőřŋżţ łńăśšěřőć, őśŋőćăŋŋżţ ŋă řěÿěšłě ăšőňőć, ŕőśšřőěŋŋőľ ŕő šőňş ęě ŕřĺŋűĺŕş, ůšő ĺ Ć_{80}, šő ěśšĳ ŋă ůěřěďőćăŋĺĺ Ć-ăšőňŋżţ ŕőńĺčőŋőć c űěŋšřőćżňĺ ăšőňăňĺ ĺ ąěğ ŋĺţ (śň. řĺś.1a). Ć £ůěľłě Ć_8, śőśšő£źěľ ĺğ šřěţ ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł śšřşłšşřż MB_2 [9], 8 ňěśš ğăŋ£šő ăšőňăňĺ ąőřă, őďŋő ňěśšő { \ŕşśšőě". Ść£ğĳ ňěęďş ěďĺŋĺůŋżňĺ ćěłšőřăňĺ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ŕńőśłőľ śšřşłšşřż, őśŋőćż ďń£ ŋăŋőšřşą, ĺ ŕřőśšőľ čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłőľ (őążůŋőčő čřăťĺšőćőčő ĺńĺ ŇĆ_2 [9] śńő£) ĺňěěš śńěďş¿źĺľ ćĺď:

b1 = a1 + a2, b2 = 2a2 − a1.

Řăğŋă£ őřĺěŋšăűĺ£ ćěłšőřőć b_i ĺ a_i ćěďěš ł šőňş, ůšő ąőřŋżě ŋăŋőšřşąż {N, M} ĺňě¿š őšńĺůŋş¿ łńăśśĺťĺłăűĺ¿ őš ŋăŋőšřşą, őśŋőćăŋŋżţ ŋă ŕřőśšőľ čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłě [11]. Šăł, őŋĺ šăłęě ďěń£šś£ ŋă ďćă łńăśśă: ţĺřăńĳŋżě ĺ ăţĺřăńĳŋżě (ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ŋăńĺůĺ£ ĺńĺ őšśşšśšćĺ£ ć ĺţ čřşŕŕě śĺňňěšřĺĺ ćĺŋšőćőľ őśĺ śĺňňěšřĺĺ), őďŋăłő ŕőśńěďŋĺľ łńăśś ŕőďřăğďěń£ěšś£ ŋă (i) ğĺčğăčŋżě ŋăŋőšřşąż ś řăćŋżňĺ ĺŋďěłśăňĺ N = M (ć őšńĺůĺě őš n = 0 ďń£ őążůŋżţ ğĺčğăčŋżţ ŋăŋőšřşą [17]), (ii) łřěśěńĳŋżě ŋăŋőšřşąż ś őďŋĺň ŋşńěćżň ĺŋďěłśőň N ≠ 0 ĺ M = 0 (ć őšńĺůĺě őš řăćŋżţ ĺŋďěłśőć n = m ďń£ őążůŋżţ łřěśěńĳŋżţ ŋăŋőšřşą [17]). Ğăňěšĺň, ůšő ŕőďőąŋżľ śńőľ (řĺś.1a) ĺ őśŋőćăŋŋżě ŋă ŋěň şśšőľůĺćżě śšřşłšşřż ňőčşš ążšĳ őřčăŋĺğőćăŋż ğăňěŋőľ \űěŋšřőćżţ" ąőřŋżţ ăšőňőć ŋă ăšőňż ďřşčőčő ¡ńěňěŋšă, ŋăŕřĺňěř, ăšőňż ňěšăńńă (M) { řěÿěšłă MB_3.

Ĺśśńěďşěňżě ŕőńĺ¡ďřż őšńĺůă¿šś£ őš śťěřőŕőďőąŋżţ [1] ćśšřőěŋŋżň ňěęďş ŕőńşśťěřăňĺ- \ÿăŕłăňĺ" űĺńĺŋďřĺůěśłĺň ťřăčňěŋšőň (řĺś.1b,c,d). Ŕőďőąŋżě ąőůłőőąřăğŋżě şčńěřőďŋżě śšřşłšşřż ążńĺ ŋăğćăŋż řăŋěě ąăřřěńěŋăňĺ (ďńĺŋă űĺńĺŋďřă ć łőšőřżţ śřăćŋĺňă ś ďĺăňěšřőň \ÿăŕőł") [18], ă šşąşń£řŋżě, ďńĺŋă łőšőřżţ śşźěśšćěŋŋő ąőńĳÿě ĺţ ďĺăňěšřă, { šşąěńěŋăňĺ [19]. Ğă ďăŋŋżňĺ űĺńĺŋďřĺůěśłĺňĺ śšřşłšşřăňĺ ćŕőśńěďśšćĺĺ ğăłřěŕĺńőśĳ ŋăğćăŋĺě \ŋăŋőšřşąż" [17].

Ğďěśĳ ňż ŕőďřőąŋő őśšăŋőćĺňś£ ŋă řăśśňőšřěŋĺĺ śšřşłšşřż ĺ śćőľśšć ř£ďőć ťşńńěřěŋ-ąăřřěńěŋ-ŋăŋőšřşąă, őśŋőćăŋŋżţ ŋă ťşńńěřěŋě B_{80} (śň. řĺś.1b,c), ĺ łřăšłő { ŋă ŕőďőąŋőň ř£ďě, őśŋőćăŋŋőň

Řĺś.1. (a) \Őąńěčůěŋŋżľ" čěłśăčőŋăńĳŋżľ śńőľ ąőřă ĺğ 8 ăšőňőć ć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě ś őďŋĺň \ŕşśšżň" űěŋšřőň, śőśšő£źěľ ĺğ 3 ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł śšřşłšşřż śńő£ MB2, ğăŕőńŋěŋŋőľ ŕő űěŋšřăň Ć-čěłśăčőŋőć [9]). Šěňŋżň űćěšőň őąőğŋăůěŋż űěŋšřőćżě ăšőňż. Śšřşłšşřż (b) łřěśěńĳŋżţ ĺ (c) ğĺčğăčŋżţ ąőřŋżţ ťşńńěřěŋőć, ąăřřěńěŋőć ŋă őśŋőćě B80, łőšőřżň śőőšćěšśšćş¿š ŋăŋőšřşąż {5, 0} ĺ {3, 3}; (d) śšřşłšşřă ğĺčğăčŋżţ ąőřŋżţ ťşńńěřěŋőć, ąăřřěńěŋőć ŋă őśŋőćě B50, łőšőřżň śőőšćěšśšćşěš ŋăŋőšřşąă {2, 2}. Ÿšřĺţ-ŕşŋłšĺřŋőľ řăňłőľ őąőğŋăůěŋż ¡ńěňěŋšăřŋżě £ůěľłĺ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ŋăŋőšřşą

ŋă ŋőćőň ňăńőň ąőůłőőąřăğŋőň ťşńńěřěŋě B_{50}, řĺś.1d.

Ťşńńěřěŋ B_{80}. Řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş śőśěďŋĺňĺ ăšőňăňĺ ć łăřłăśě Ć_{60} řăćŋż d_{B−B} = 1.68 A ĺ d_{B−B} = = 1.73 A, ă ňěęďş ăšőňăňĺ łăřłăśă ĺ ăšőňăňĺ, ŋăţőď£źĺňĺś£ ć űěŋšřăţ čěłśăčőŋőć, { d_{B−B} = 1.70 A, ůšő ŕőńŋőśšĳ¿ śőčńăśşěšś£ ś řěğşńĳšăšăňĺ ŕřěďżďşźěľ řăąőšż [1]. Ďĺăňěšř ťşńńěřěŋă řăćěŋ D = 8.28 A.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 9 { 10 2008

İńěłšřőŋŋżě, čěőňěšřĺůěśłĺě ĺ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ ĺśśńěďőćăŋŋżţ śšřşłšşř

Śšřşłšşřă İŋěřčĺ£ Ÿĺřĺŋă Ňĺŋĺňăńĳŋă£ Ňăłśĺňăńĳŋă£ Ďĺăňěšř, (E − E_{DR}), A ğăŕřěźěŋŋőľ ďńĺŋă ść£ğĺ, A ďńĺŋă ść£ğĺ, A (D), A ğőŋż, ¡Ć 50 0.07 0.60 1.63 1.87 5.94 80 −0.08 1.01 1.68 1.73 8.28 120 −0.12 0.57 1.68 1.73 8.11 160 −0.14 0.14 1.67 1.74 8.04 200 −0.15 0.76 1.67 1.74 7.93 240 −0.16 0.70 1.67 1.74 8.00 Ŋăŋőšřşąă {5, 0}-I −0.20 0.60 1.64 1.76 8.24 Ŋăŋőšřşąă {5, 0}-II −0.19 0.00 1.67 1.75 8.11

Ąăřřěńěŋż. Řăśśňőšřĺň śšřşłšşřż ś űĺńĺŋďřĺůěśłĺňĺ ťřăčňěŋšăňĺ ĺğ ŋăŋőšřşąż šĺŕă \łřěśńő", łőšőřă£ ĺňěěš őąőğŋăůěŋĺě {5, 0} [11], ś ÿăŕłăňĺ ĺğ ŕőńőćĺŋőł B_{80}. Łőńĺůěśšćő ăšőňőć ć řăśśňăšřĺćăěňőň ř£ďş łńăśšěřőć ŋăůĺŋăěšś£ ś 80 (ťşńńěřěŋ), ğăšěň řăćŋő 120, 160, 200 ĺ 240. Ĺţ ŕřőďőńčőćăšżě śšřşłšşřż £ćń£¿šś£ ąőńěě śęăšżňĺ ć \ŕő£śě" { śřěďŋĺě ďĺăňěšřż űĺńĺŋďřőć řăćŋż 8.11, 8.04, 7.93 ĺ 8.00A, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ś şćěńĺůěŋĺěň ďńĺŋż ąăřřěńěŋőć őŋĺ śšăŋőć£šś£ ąőńěě śšăąĺńĳŋżňĺ: ¡ŋěřčĺ£ \łřěśěńĳŋżţ" ąăřřěńěŋőć ŋĺęě, ůěň ¡ŋěřčĺ£ ŕěřćőŋăůăńĳŋőčő ťşńńěřěŋă B_{80}, ůšő ść£ğăŋő ś łćăŋšőćżň řăğňěřŋżň ¡ťťěłšőň. İŋěřčĺ£ ąăřřěńěŋőć, śőďěřęăźĺţ n ăšőňőć, śŋĺęăěšś£ ŕő ğăłőŋş a/n+b (a = 10.2, b = −0.2 ¡Ć) ĺ ć ŕřěďěńě ŕěřěţőďĺš ć ğŋăůěŋĺě ¡ŋěřčĺĺ ďń£ śőőšćěšśšćş¿źĺţ ĺň ŋăŋőšřşą { ¡ŋěřčĺ£ šşąşńěŋă B_{240} şęě ąńĺğłă ł ¡ŋěřčĺĺ ŋăŋőšřşąż {5, 0} { řĺś.2a ĺ šăąńĺűă.

Ĺŋšěřěśŋă ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ŋăŋőšřşą ĺ ąăřřěńěŋőć, ğăćĺś£źă£ őš řăśŕőńőęěŋĺ£ űěŋšřőćżţ ăšőňőć ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł ŕőćěřţŋőśšĺ űĺńĺŋďřă čěłśăčőŋăńĳŋőčő łăřłăśă. Řăśśňőšřĺň ěě ŋă ŕřĺňěřě ŋăŋőšřşąż {5, 0}, śőőšćěšśšćş¿źěľ ťşńńěřěŋş B_{80}. Őąŋăřşęěŋő ďćă ěě ĺğőňěřă, ĺňě¿źĺě ąńĺğłş¿ ¡ŋěřčĺ¿: ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćă£ ŋăŋőšřşąă (I), čďě řăśŕőńőęěŋĺě űěŋšřőćżţ ăšőňőć ćŋşšřĺ ĺ ćŋě ŕőćěřţŋőśšĺ űĺńĺŋďřă ůěřěďşěšś£ ć ÿăţňăšŋőň ŕőř£ďłě (śőőšćěšśšćş¿źĺě śďćĺčĺ ŕő řăďĺşśş řăćŋż −0.4 ĺ 0.2 A) ĺ ňěšăńńĺůěśłă£ (II), čďě ăšőňż řăśŕőńăčă¿šś£ ćŋşšřĺ łăřłăśŋőčő űĺńĺŋďřă. Ć łăůěśšćě ŕřĺňěřă, ŋă řĺś.3 ŕřĺćěďěŋă śšřşłšşřă ąăřřěńěŋă B_{240} ś ůěřěďş¿źĺňĺś£ ăšőňăňĺ ćŋşšřĺ ĺ ćŋě ŕőćěřţŋőśšĺ. Řăğŋĺűă ňěęďş ¡ŋěřčĺ£ňĺ ĺğőňěřőć ŋăŋőšřşąż {5, 0} śőśšăćń£ěš 0.01 ¡Ć (ĺğőňěř I ŋěňŋőčő ąőńěě ćżčőďěŋ, ůěň ĺğőňěř II). Ćăęŋő őšňěšĺšĳ, ůšő ŋă ¡šőš ťăłš ć řăąőšě [11] ŋě ążńő őąřăźěŋő ćŋĺňăŋĺ£.

Ć ść£ğĺ ś ćńĺ£ŋĺěň ğăňżłă¿źĺţ ťşńńěřěŋőćżţ ŕőńşśťěř řăğďěńěŋĺě ŕő čěőňěšřĺůěśłőľ śšřşłšşřě

Řĺś.2. (a) Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ŋěřčĺĺ ąőřŋżţ śšřşłšşř őš łőńĺůěśšćă ăšőňőć ĺ (b) ćěńĺůĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ĺśśńěďőćăŋŋżţ ąőřŋżţ łńăśšěřőć. Ąěńżňĺ łřşęłăňĺ őąőğŋăůěŋż řěğşńĳšăšż řăąőšż [1]; ğćěğďőůłăňĺ ĺ ŕşŋłšĺřŋőľ ńĺŋĺěľ őąőğŋăůěŋż řěğşńĳšăšż řăśůěšă ąěśłőŋěůŋżţ ąőřŋżţ śšřşłšşř { šşąşńěŋőć (ŋăŋőšřşą) (śň. őąőğŋăůěŋĺ£ ć šěłśšě). Ğă ŋşńĳ ŕřĺŋ£šă ¡ŋěřčĺ£ ńěŋšż ĺğ ąőřă EDR (łőńĳűő ąěśłőŋěůŋőčő řăďĺşśă)

\ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżţ" ĺ \ňěšăńńĺůěśłĺţ" ąăřřěńěŋőć ŋě šăł őůěćĺďŋő. Őďŋăłő ĺğ řĺś.2b ćĺďŋő, ůšő ğăŕřěźěŋŋă£ ğőŋă ůăśšĺ ąăřřěńěŋőć (B_{200}, B_{240}) śšřěňĺšś£ ł ÿĺřĺŋě ğőŋż ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćőľ ŋăŋőšřşąż, ă

3 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 9 { 10 2008

Řĺś.3. Ąăřřěńěŋ B240. Šěňŋżňĺ űćěšăňĺ őąőğŋăůěŋż ăšőňż ćŋşšřĺ ŕőćěřţŋőśšĺ łăřłăśŋőčő űĺńĺŋďřă ąăřřěńěŋă

ąăřřěńěŋőć B_{120} ĺ B_{160} { ł ŋşńěćőľ źěńĺ ňěšăńńĺůěśłőľ ŋăŋőšřşąż. İćőń¿űĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ťşńńěřěŋ-ąăřřěńěŋ-ŋăŋőšřşąă ďń£ śšřşłšşř šĺŕă I ĺ II ŕřěďśšăćńěŋă ŋă řĺś.4. Ŋă řĺśşŋłě śńěćă ŕő-

Řĺś.4. İćőń¿űĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ťşńńěřěŋ (B80)-ąăřřěńěŋ-ŋăŋőšřşąă {5, 0}. Ğă ŋşńĳ ćğ£šő ğŋăůěŋĺě ¡ŋěřčĺĺ ŋăĺćżśÿěľ ğăŋ£šőľ őřąĺšăńĺ śšřşłšşř

łăğăŋ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺľ śŕěłšř \ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćőčő" ř£ďă B_{80}{B_{200}, B_{240} { ŋăŋőšřşąă {5, 0}-I, ă śŕřăćă { śŕěłšř \ňěšăńńĺůěśłőčő" ř£ďă B_{80}{B_{120}, B_{160} { ŋăŋőšřşąă {5, 0}-II.

Őšňěšĺň, ůšő čěőňěšřĺ£ ăšőňőć ŋă \ÿăŕłăţ"- ŕőńşśťěřăţ B_{80} őšńĺůăěšś£ śďćĺčőň űěŋšřăńĳŋżţ ăšőňőć ćŋşšřĳ ŕő řăďĺşśş { řĺś.3, ůšő čőćőřĺš ő ćőğňőęŋőśšĺ śşźěśšćőćăŋĺ£ ąńĺğńěęăźĺţ ŕő ¡ŋěřčĺĺ śšřşłšşřŋżţ ĺğőňěřőć śăňőčő ťşńńěřěŋă B_{80}, ąăřřěńěŋőć ĺ šşąşńěŋőć řăğńĺůŋżţ řăğňěřőć.

Ć šăąńĺűě ŕřĺćěďěŋż ğŋăůěŋĺ£ ćżůĺśńěŋŋżţ ŕăřăňěšřőć řăśśňőšřěŋŋżţ śšřşłšşř.

Šăłĺň őąřăğőň, ňőęŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ŕřĺ śĺŋšěğě šăłĺţ ąőřŋżţ ŋăŋőšřşą ć şśńőćĺ£ţ ćżśőłĺţ šěňŕěřăšşř ąşďşš őąřăğőćżćăšĳś£ ňěšăńńĺůěśłĺě, łőšőřżě ďőńęŋż ŕěřěţőďĺšĳ ŕřĺ ŋĺğłĺţ šěňŕěřăšşřăţ ć ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżě ŋăŋőšřşąż { ăŋăńőč ĺğćěśšŋőčő ŕěřěţőďă Ňőššă ć łřĺśšăńńăţ.

Ťşńńěřěŋ B_{50}. Ŋăňĺ őąŋăřşęěŋ šăłęě ŋőćżľ śšăąĺńĳŋżľ ťşńńěřěŋ B_{50} ňăńőčő ďĺăňěšřă, ĺğ-ğă ůěčő ěčő śšřşłšşřă ąőńěě ŋăŕř£ęěŋă, ůěň ş ťşńńěřěŋă B_{80}. Řăğąřőś ć ěě ďńĺŋăţ ść£ğěľ ąőńěě ćěńĺł: ňĺŋĺňăńĳŋă£ ĺ ňăłśĺňăńĳŋă£ ďńĺŋż ść£ğĺ ňěęďş śőśěďŋĺňĺ ăšőňăňĺ ąőřă řăćŋż śőőšćěšśšćěŋŋő 1.63 ĺ 1.87 A. Śšřşłšşřă šăłőčő ťşńńěřěŋă ĺňěěš šőůěůŋş¿ čřşŕŕş śĺňňěšřĺĺ D_{3d}. İŋěřčĺ£ ďăŋŋőľ śšřşłšşřż şłńăďżćăěšś£ ć ŕőśšěŕěŋŋő śŋĺęă¿źĺľś£ ř£ď ¡ŋěřčĺľ ťşńńěřěŋőć B_{48}, B_{50}, B_{65}, B_{80}. Ďřşčă£ řăśśňőšřěŋŋă£ ňőďĺťĺłăűĺ£ śšřşłšşřż B_{50} śĺňňěšřĺĺ D_{3h} £ćń£ěšś£ ňěŋěě şśšőľůĺćőľ.

Ŋă őśŋőćě B_{50} šăłęě ňőęěš ążšĳ ŕőśšřőěŋ ř£ď ťşńńěřěŋ-ąăřřěńěŋ-ŋăŋőšřşąă {2, 2} (řĺś.1d). Šăłĺě śšřşłšşřż ĺğ ŕőďőąŋőľ \őąńěčůěŋŋőľ" řěÿěšłĺ ăšőňőć ąőřă šăłęě ąşďşš śšăąĺńĳŋż, ŋő ĺţ łřĺćă£ ğăćĺśĺňőśšĺ ¡ŋěřčĺĺ őš łőńĺůěśšćă ăšőňőć ć łńăśšěřě ąşďěš ńěęăšĳ ćżÿě, ůěň łřĺćă£ řăśśňőšřěŋŋżţ śšřşłšşř ŋă őśŋőćě B_{80}. Ŕő¡šőňş őŋĺ ąşďşš řăśśňőšřěŋż ŕőğďŋěě.

Śšřşłšşřż, ÿăŕłăňĺ łőšőřżţ £ćń£¿šś£ ŕőńőćĺŋłĺ ťşńńěřěŋőć ąőńĳÿěčő ďĺăňěšřă, ňőčşš ążšĳ ŕőśšřőěŋż ăŋăńőčĺůŋżň őąřăğőň. Łăł śĺŋšěğĺřőćăšĳ šăłĺě śšřşłšşřż? Śłőřěě ćśěčő, ĺţ ňőęŋő ąşďěš ŕřĺčőšőćĺšĳ, ćőśŕőńĳğőćăćÿĺśĳ şčńěřőďŋżňĺ ŋăŋőšřşąăňĺ (ŞŊŠ). ŞŊŠ ňőęěš śńşęĺšĳ łăł ŋăŋőřěăłšőř ŕřĺ \ğăłăůłě" ŕăřă ĺğ ăšőňőć ąőřă ćő ćŋşšřĳ ĺ ŕőśńěďş¿źěčő ążśšřőčő őţńăęďěŋĺ£ ŕőďőąŋő ćżřăźĺćăŋĺ¿ ŞŊŠ ňăńőčő ďĺăňěšřă ćŋşšřĺ šřşąż ąőńĳÿěčő ďĺăňěšřă, šăł ĺ ŕőćěřţŋőśšĳ¿, ŋă łőšőřş¿ őśăęďă- ¿š šőš ęě ŕăř, łăł ¡šő ďěńă¿š ŕřĺ ŕőńşůěŋĺĺ BN ŋăŋőšřşą ŋă ŞŊŠ [20].

Őšňěšĺň, ůšő ŕőďőąŋżě şśšőľůĺćżě śšřşłšşřż ňőęŋő őřčăŋĺğőćăšĳ ĺğ ăšőňőć ďřşčőčő śőśšăćă, ŋăŕřĺňěř MB_3, řěÿěšłă łőšőřżţ ăŋăńőčĺůŋă ŕőłăğăŋŋőľ ŋă řĺś.1a, ŋő śő ćśšăćńěŋŋżňĺ ć űěŋšřăţ čěłśăčőŋőć ăšőňăňĺ ňěšăńńă (M = Be, Mg, Zr ĺ ďř.). Ĺţ śšřşłšşřă ĺ śćőľśšćă ąşďşš řăśśňőšřěŋż ŋăňĺ ć śńěďş¿źěň śőőąźěŋĺĺ.

Ăćšőřż ćżřăęă¿š ąńăčőďăřŋőśšĳ Ňěęćěďőňśšćěŋŋőňş śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőňş űěŋšřş ŘĂŊ ğă ŕřěďőśšăćńěŋĺě ćőğňőęŋőśšĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ łńăśšěřŋőčő łőňŕĳ¿šěřă, ŋă łőšőřőň ążńĺ ŕřőĺğćěďěŋż łćăŋšőćőţĺňĺůěśłĺě řăśůěšż, Ĺ.Ć. Śšăŋłěćĺůş, Ŕ.Ć. Ăćřăňőćş ĺ Ľ. Ąř¿ŋĺŋčş ğă ŕőńěğŋżě őąśşęďěŋĺ£. Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě čřăŋšă Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ # 08-02-01096.

1. N. G. Szwacki, A. Sadrzadeh, and B. I. Yakobson, Phys.

Rev. Lett. 98, 166804 (2007).

2. A. Quandt and I. Boustani, Chem. Phys. Chem. 6, 2001 (2005).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 9 { 10 2008

Ŋőćżě ąăřřěńěŋż ĺ šşąşńěŋż ĺğ ąőřă 579

3. T. T. Xu, J.-G. Zheng, N. Wu et al., Nano Lett. 4, 963 (2004).

4. B. Kiran, S. Bulusu, H.-J. Zhai et al., Proc. Natl. Acad.

Sci. U.S.A. 102, 961 (2005).

5. D. Ciuparu, R. F. Klie, Y. Zhu, and L. Pfe¸erle, J. Phys.

Chem. B 108, 3967 (2004).

6. H. Tang and S. Ismail-Beigi, Phys. Rev. Lett. 99, 115501 (2007).

7. V. V. Ivanovskaya, A. N. Enjashina, A. A. Sofronova et al., J. Molecular Structure (Theochem) 625, 9 (2003).

8. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, ŤŠŠ 45, 1742 (2003). 9. Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 74, 369 (2001).

10. V. M. K. Bagci, O. G-ulseren, T. Yildirim et al., Phys.

Rev. B 66, 045409 (2002).

11. X. Yang, Y. Ding, and J. Ni, Phys. Rev. B 77, 041402

(2008).

12. P. Hohenberg and W. Kohn, Phys. Rev. B 136, 864 (1964).

13. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 47, 558 (1993). 14. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 49, 14251 (1994). 15. G. Kresse and J. Furthm-uller, Phys. Rev. B 54, 11169 (1996).

16. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996); ibid 78, 1396(E) (1997). 17. R. Saito, G. Dresselhaus, and M. S. Dresselhaus, Physical Properties of Carbon Nanotubes, ICP, 1998.

18. Ě. Č. Čăńĳŕěřŋ, Ĺ. Ć. Śšăŋłěćĺů, Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ă. Ń. Ůĺśš£łőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 55, 483 (1992); L. A. Chernozatonskii, Phys. Lett. A 166, 55 (1992).

19. Ğ. §. Łőśăłőćśłă£, Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ě. Ă. Ťěďőřőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 56, 26 (1992).

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

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

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 9 { 10 2008 3�