Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 93, ćżŕ. 6, ś. 368 { 371 cfl 2011 č. 25 ňăřšă

Šěőřěšĺůěśłőě ĺśśńěďőćăŋĺě ćăłăŋśĺľ ĺ ăďăšőňőć ć ąěńőň čřăťěŋě

Ă. Ă. Łşğşąőć^{+∗∇}, Ň. Ć. Śěřęăŋšőćă^+�^{1)}, Ă. Ś. Ťěďőřőć^∇, Ť. Ŋ. Šőňĺńĺŋ^∇, Š. Ă. Łőęěćŋĺłőćă^{+∗∇}

+Śĺąĺřśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 660028 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

�_{Śĺąĺřśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ šěţŋőńőčĺůěśłĺľ şŋĺćěřśĺšěš, 660049 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£} r_{Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ĺň. Ń.Ć. Łĺřěŋśłőčő Śĺąĺřśłőčő őšď. ŘĂŊ, 660036 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£} �_{Śĺąĺřśłĺľ Čőśşďăřśšćěŋŋżľ ă¡řőłőśňĺůěśłĺľ şŋĺćěřśĺšěš, 660014 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£}

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 25 £ŋćăř£ 2011 č. Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 11 ťěćřăń£ 2011 č.

Ŕřőćěďěŋő ĺśśńěďőćăŋĺě śšăąĺńĳŋőśšĺ ćăłăŋśĺľ ăšőňőć ąőřă, ăğőšă ĺ ąĺćăłăŋśĺľ ć ňőŋőśńőě h-BN ŕřĺ ďěťőřňăűĺĺ ŋă 2% ĺ 4% ćďőńĳ őďŋőľ ĺğ őśěľ. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋżňĺ £ćń£¿šś£ ćăłăŋśĺĺ ăšőňőć ăğőšă, ŕřĺ ¡šőň ĺţ łőŋűěŋšřăűĺ£ ŋěğŋăůĺšěńĳŋă ĺ ŋě őłăğżćăěš ćńĺ£ŋĺ£ ŋă śćőľśšćă \ąěńőčő čřăťěŋă". Ŋă ůĺśńő ćăłăŋśĺľ őłăğżćăěš ćńĺ£ŋĺě ŕőďćĺęŋőśšĳ ăďăšőňőć ăğőšă ĺ ąőřă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ śńő£, ŕő¡šőňş ŕřőćěďěŋă őűěŋłă ćěřő£šŋőśšĺ řěłőňąĺŋăűĺĺ ś ćăłăŋśĺ£ňĺ. Ćż£ćńěŋő, ůšő ćěńĺůĺŋă ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő ąăřĳěřă ŕřĺ ňĺčřăűĺĺ ăďăšőňă ąőřă śőśšăćń£ěš ¸ 0:23 ¡Ć, ăğőšă ¸ 1:23 ¡Ć. Šăłă£ ňăńă£ ćěńĺůĺŋă ąăřĳěřă ďń£ ăďăšőňă ąőřă şłăğżćăěš ŋă šő, ůšő ďăŋŋżľ šĺŕ ăďăšőňőć ąşďěš ďőśšăšőůŋő ążśšřő ŕěřěňěźăšĳś£ ŕő ŕőćěřţŋőśšĺ ĺ řěłőňąĺŋĺřőćăšĳ ś ćăłăŋśĺ£ňĺ, ć őšńĺůĺě őš ăďăšőňőć ăğőšă. Šăłĺň őąřăğőň, ćżřăźĺćăŋĺě ňőŋőśńő£ h-BN ňěšőďăňĺ, ć łőšőřżţ śşźěśšćşěš ćőğňőęŋőśšĳ ŕő£ćńěŋĺ£ ăďăšőňőć ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ, ąşďěš ŕřĺćőďĺšĳ ł ŕőńşůěŋĺ¿ śšřşłšşřż, ć łőšőřőľ ćőğňőęŋő śşźěśšćőćăŋĺě šőńĳłő ćăłăŋśĺľ ăšőňőć ăğőšă.

1. Ććěďěŋĺě. Čěłśăčőŋăńĳŋżľ ŋĺšřĺď ąőřă (h- BN) ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ śńőĺśšş¿ śšřşłšşřş, ŕőďőąŋş¿ čřăťĺšş, ĺ £ćń£ěšś£ ěčő ĺğő¡ńěłšřĺůěśłĺň ăŋăńőčőň [1, 2]. Ăšőňż ůěřěďş¿šś£ ć ÿěśšĺşčőńĳŋĺłăţ čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłĺ, ŕřĺ ¡šőň ăšőň ąőřă ść£ğăŋ ś šřěň£ ăšőňăňĺ ăğőšă (ĺ ŋăőąőřőš), řăśŕőńăčă¿źĺňĺś£ ř£ďőň ś ŋĺň ć őďŋőľ ŕńőśłőśšĺ. Łăęďżě ĺğ śőśěďŋĺţ ăšőňőć ăğőšă ĺ ąőřă ć ¡šőň śńşůăě ść£ğăŋż ďřşč ś ďřşčőň łőćăńěŋšŋőľ ść£ğĳ¿ ś ůăśšĺůŋżň śňěźěŋĺěň ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ŋă ăšőň ăğőšă [3]. Ňěęŕńőśłőśšŋă£ ść£ğĳ ć łřĺśšăńńě £ćń£ěšś£ ďőśšăšőůŋő śńăąőľ, ţőš£ ć őšńĺůĺě őš čřăťĺšă ł ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőňş ŕřĺš£ęěŋĺ¿ ňěęďş śńő£ňĺ ďőąăćń£ěšś£ ćğăĺňőďěľśšćĺě ňěęďş řăğŋőĺňěŋŋő ğăř£ęěŋŋżňĺ ăšőňăňĺ ăğőšă ĺ ąőřă ć śőśěďŋĺţ ŕńőśłőśš£ţ [4]. Őďŋăłő ¡šőš ćłńăď ŋěğŋăůĺšěńěŋ, ĺ ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ h-BN ąńĺğłĺ ł čřăťĺšş [5].

Őďŋő ĺğ ćőğňőęŋżţ ŕřĺňěŋěŋĺľ ďăŋŋőčő ňăšěřĺăńă ść£ğăŋő ś ěčő ćżśőłőľ ŕřőůŋőśšĳ¿. Šăł, ć śšăšĳě [6] ŕřěďśšăćńěŋż ğŋăůěŋĺ£ ćěńĺůĺŋż ňőďşń£ őąžěňŋőľ ďěťőřňăűĺĺ ďń£ čěłśăčőŋăńĳŋőčő BN, łőšőřżě ąőńĳÿě ŋă 1{2 ŕőř£ďłă ć śřăćŋěŋĺĺ ś ďřşčĺňĺ ňăšěřĺăńăňĺ ŕőďőąŋőčő šĺŕă (III-V).

Őśőąěŋŋőśšĺ śĺŋšěğă őąřăğűőć łřĺśšăńńă h-BN [7] ŕřĺćőď£š ł ğăšřşďŋěŋĺ£ň ŕřĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ĺğňěřěŋĺ£ţ ěčő şŕřşčĺţ śćőľśšć, šăłĺţ łăł ŕőřőÿłő-

1)e-mail: sunrise.86@mail.ru

ćżě [8] ĺ łőśćěŋŋżě ňěšőďż (ąřĺńń¿¡ŋőćśłőě řăśśě- £ŋĺě śćěšă [9], łőňąĺŋăűĺőŋŋőě řăśśě£ŋĺě [10]), ŕřĺňěŋ£ěňżě ďń£ šőŋłĺţ ŕńěŋőł [11]. Ŕő¡šőňş ŋăř£ďş ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ śŕőśőąăňĺ őŕřěďěńěŋĺ£ ňőďşń£ şŕřşčőśšĺ űěńěśőőąřăğŋő ĺśŕőńĳğőćăŋĺě řăśůěšŋżţ ňěšőďőć, ďă¿źĺţ ţőřőÿěě śőćŕăďěŋĺě ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ [8, 12 { 14].

Ŕőďőąŋő şčńěřőďş, śőěďĺŋěŋĺě h-BN śŕőśőąŋő śşźěśšćőćăšĳ ć ćĺďě őšďěńĳŋżţ ŕńőśłőśšěľ, šăł ŋăğżćăěňżľ \ąěńżľ čřăťěŋ" [15 { 21]. Ŕřĺ śĺŋšěğě ŕőďőąŋżţ ňőŋőśńőěć ć śšřşłšşřě ćőğňőęŋő őąřăğőćăŋĺě ćăłăŋśĺľ, łőšőřżě ć śńşůăě ąőńĳÿĺţ łőŋűěŋšřăűĺľ śŕőśőąŋż śşźěśšćěŋŋő ňěŋ£šĳ śćőľśšćă ňăšěřĺăńă [12, 22]. Ć śšăšĳě [12] ś ŕőňőźĳ¿ ţĺňĺůěśłőčő őśăęďěŋĺ£ ĺğ čăğőćőľ ťăğż ążńĺ śĺŋšěğĺřőćăŋż ŕńěŋłĺ h-BN (őš ďćşţ ďő ŕ£šĺ ăšőňŋżţ śńőěć) ĺ śňőďěńĺřőćăŋő ŕőćěďěŋĺě ŕńőśłőčő ňőďşń£ şŕřşčőśšĺ E^2D ňőŋőśńő£ h-BN ś łőŋűěŋšřăűĺěľ ćăłăŋśĺľ 1{10%. Ăćšőřăňĺ ążńő şśšăŋőćńěŋő, ůšő ğŋăůěŋĺě E^2D şňěŋĳÿăěšś£ ńĺŋěľŋő ś şćěńĺůěŋĺěň łőŋűěŋšřăűĺĺ ćăłăŋśĺľ, śő ğŋăůěŋĺ£ 292.1 Ŋ/ň (ďń£ ąěğďěťěłšŋőčő ňőŋőśńő£ h-BN) ďő 115.4 Ŋ/ň (10% ćăłăŋśĺľ). Ć ŋăśšő£źěě ćřěň£, ŋěćőğňőęŋő ŕřőćěśšĺ őűěŋłş řěăńĳŋőľ łőŋűěŋšřăűĺĺ ćăłăŋśĺľ ĺğ-ğă šőčő, ůšő őšśşšśšćşěš ŕőďřőąŋă£ ĺŋťőřňăűĺ£ őą ĺţ śšăąĺńĳŋőśšĺ. Ć ńĺšěřăšşřě ćśšřěůăěšś£ ďőśšăšőůŋő ňŋőčő řăąőš, ć łőšőřżţ ążńĺ řăśśůĺšăŋż ćăłăŋśĺĺ ć BN-ŋăŋőšřşąăţ [23 { 27]. Őďŋăłő, łăł ŕőłăğżćăěš őŕżš şčńěřőďŋżţ śšřşł-

368 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 5 { 6 2011 šşř, śćőľśšćă ŋăŋőšřşą ĺ ăŋăńőčĺůŋżţ ŕńőśłőśšěľ ňőčşš śşźěśšćěŋŋő őšńĺůăšĳś£. Ŕő¡šőňş ŋěűěńěśőőąřăğŋő ĺśŕőńĳğőćăšĳ ďăŋŋżě ŕő śšăąĺńĳŋőśšĺ ďěťěłšőć ć BN-ŋăŋőšřşąăţ ďń£ őűěŋłĺ łőŋűěŋšřăűĺĺ ćăłăŋśĺľ ć ŕńőśłőň ňőŋőśńőě. Śşźěśšćş¿š šăłęě řăąőšż, ć łőšőřżţ ŕřőćőďĺńőśĳ šěőřěšĺůěśłőě ĺśśńěďőćăŋĺě ďěťěłšőć ć ňőŋőśńőě h-BN [28]. Ăćšőřż ŕřĺćőď£š ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ őąřăğőćăŋĺ£ ďěťěłšőć ďń£ ăšőňőć ăğőšă 8.91 ¡Ć ĺ ąőřă 11.22 ¡Ć. Ŕřĺ ¡šőň ŕőĺśł őŕšĺňăńĳŋőľ čěőňěšřĺĺ ŕřőćőďĺńś£ ś ŕőňőźĳ¿ ňěšőďă śĺńĳŋőľ ść£ğĺ (DFTB), ă ŕőśńěďş¿źěě ąőńěě šőůŋőě ğŋăůěŋĺě ¡ŋěřčĺĺ ążńő ŕőńşůěŋő ăćšőřăňĺ ś ŕőňőźĳ¿ řăśůěšă ňěšőďőň ńőłăńĳŋőľ ŕńőšŋőśšĺ (DFT-LDA). Ćśě řăśůěšż ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŕřőćőďĺńĺśĳ šőńĳłő ďń£ Č-šőůłĺ őąřăšŋőčő ŕřőśšřăŋśšćă. Ŕőśłőńĳłş ňěšőď LDA ďń£ śĺśšěň ś śĺńĳŋżňĺ łőćăńěŋšŋżňĺ ść£ğ£ňĺ ňőęěš ďăćăšĳ ďőśšăšőůŋő ąőńĳÿş¿ őÿĺąłş, ă šăłęě ćśńěďśšćĺě šőčő, ůšő řěğşńĳšăšż ŕěřĺőďĺůěśłĺţ řăśůěšőć śĺńĳŋő ğăćĺś£š őš łőńĺůěśšćă šőůěł őąřăšŋőčő ŕřőśšřăŋśšćă, ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčĺľ őąřăğőćăŋĺ£ ćăłăŋśĺľ, ŕřĺćěďěŋŋżě ć řăąőšě, ŋşęďă¿šś£ ć şšőůŋěŋĺĺ. Łřőňě šőčő, ňőŋőśńőľ h-BN ŕřĺ ćżřăźĺćăŋĺĺ řăśŕőńăčăěšś£ ŋă ŕőďńőęłě ĺğ ďřşčőčő ňăšěřĺăńă, ůšő ďőńęŋő ŕřĺćőďĺšĳ ł ďěťőřňăűĺĺ řěÿěšłĺ ňőŋőśńő£. Ćśńěďśšćĺě ¡šőčő ćőğňőęŋő ĺğňěŋěŋĺě šěřňőďĺŋăňĺůěśłőľ śšăąĺńĳŋőśšĺ ćăłăŋśĺľ. Šăłęě ŋă łőŋűěŋšřăűĺ¿ ćăłăŋśĺľ śşźěśšćěŋŋő ćńĺ£ěš ćőğňőęŋőśšĳ ĺţ řěłőňąĺŋăűĺĺ ś ăďăšőňăňĺ ąőřă ĺńĺ ăğőšă. Ć ¡šőň śńşůăě ćăęŋżň ťăłšőřőň ąşďěš £ćń£šĳś£ śłőřőśšĳ ŕěřěňěźěŋĺ£ ăďăšőňőć ŕő ŕőćěřţŋőśšĺ ňőŋőśńő£.

Ć ŋăÿěľ řăąőšě ŕřőĺğćőďĺńś£ řăśůěš ¡ŋěřčĺĺ ćăłăŋśĺľ ňőŋőśńő£ h-BN ąěğ ďěťőřňăűĺĺ ĺ ć ŕřĺśşšśšćĺĺ őďŋőőśŋőľ ďěťőřňăűĺĺ (2% ĺ 4%), ă šăłęě ĺśśńěďőćăńĺśĳ ŕăřăňěšřż ňĺčřăűĺĺ ăďăšőňőć ąőřă ĺ ăğőšă ŕő ěčő ŕőćěřţŋőśšĺ.

2. Őąžěłšż ĺśśńěďőćăŋĺ£ ĺ ňěšőďĺłă řăśůěšőć. Řăśůěšż ŕřőćőďĺńĺśĳ ć řăňłăţ ťőřňăńĺğňă ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (DFT) [29] ś čřăďĺěŋšŋżňĺ ŕőŕřăćłăňĺ (PBE) ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕăłěšă VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package) [30 { 32]. Ć ţőďě ćżůĺśńěŋĺľ ŕřĺňěŋ£ńś£ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăń Ćăŋďěřąĺńĳšă (Vanderbilt ultrasoft pseudopotential) [33]. Ňőŋőśńőľ h-BN ążń śňőďěńĺřőćăŋ ć ćĺďě śşŕěř£ůěľłĺ, śőďěřęăźěľ 5 × 5 × 1 ŕř£ňőşčőńĳŋżţ £ůěěł (100 ăšőňőć; 11.2×18.1 A). Ďăŋŋă£ śşŕěř£ůěľłă ŕřěďśšăćńěŋă ŋă řĺś.1. Ŕőďőąŋżě ŕăřăňěšřż ążńĺ ćżąřăŋż, ůšőąż ĺśłń¿ůĺšĳ ćğăĺňőďěľśšćĺě ĺśśńěďşěňżţ ďěťěłšőć, řăśŕőńőęěŋŋżţ ć řăğńĺůŋżţ śşŕěř£ůěľłăţ. Ŕřőčřăňňă, ć łőšőřőľ ćżŕőńŋ£ńĺśĳ řăśůěšż, řăąőšăěš ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕěřĺőďĺůěśłĺţ şśńőćĺľ, ćśńěďśšćĺě ¡šőčő ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ňőŋőśńő£ ŕő ŋőřňăńĺ ł ěčő ŕńőśłőśšĺ ążń ğăďăŋ ćăłşşňŋżľ ŕřőňěęşšőł (15 A).

Řĺś.1. (a) Ŕř£ňőşčőńĳŋă£ ¡ńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă ňőŋőśńő£ h-BN. (b) Ňěśšă ćőğňőęŋőčő řăśŕőńőęěŋĺ£ ăďăšőňőć ąőřă ĺ ăğőšă, ă šăłęě şśńőćŋżě šřăěłšőřĺĺ ŕěřěţőďă ăďăšőňőć B ĺ N ŕő ŕőćěřţŋőśšĺ ňőŋőśńő£ h-BN. 1 { ăďăšőň B (N) řăśŕőńăčăěšś£ ŕő ść£ğĺ B-N; 2 { ăďăšőň B (N) řăśŕőńăčăěšś£ ć űěŋšřě ÿěśšĺşčőńĳŋĺłă BN; 3 { ăďăšőň N řăśŕőńăčăěšś£ ŋăď ăšőňőň ąőřă ňőŋőśńő£ h-BN; 4 { ăďăšőň B řăśŕőńăčăěšś£ ŋăď ăšőňőň ăğőšă ňőŋőśńő£ h-BN

Ğŋăůěŋĺě ćăłşşňŋőčő ŕřőňěęşšłă ŕőďąĺřăńőśĳ, ĺśţőď£ ĺğ ŕřěďŕőńőęěŋĺ£, ůšő ŋă ďăŋŋőň řăśśšő£ŋĺĺ śńőĺ h-BN, ŋăţőď£źĺěś£ ć śőśěďŋĺţ śşŕěř£ůěľłăţ, ŋě ąşďşš őłăğżćăšĳ ćńĺ£ŋĺ£ ďřşč ŋă ďřşčă. Őąřăšŋőě ŕřőśšřăŋśšćő ć ŕěřćőľ ğőŋě Ąř¿ńń¿¡ŋă ăćšőňăšĺůěśłĺ řăğąĺćăńőśĳ ŋă śěšłş ŕő śţěňě Ňőŋţőřśšă{ Ŕăłă [34], łőńĺůěśšćő k-šőůěł ćďőńĳ łăęďőčő ĺğ ŋăŕřăćńěŋĺľ śőśšăćń£ńő 2 × 2 × 1. Ćśě řăśůěšż ć řăąőšě ŕřőćőďĺńĺśĳ ś ňăłśĺňăńĳŋżň ğŋăůěŋĺěň ¡ŋěřčĺĺ ŕńőśłĺţ ćőńŋ 348.1 ¡Ć. Ŕřĺ őŕšĺňĺğăűĺĺ čěőňěšřĺĺ ňĺŋĺňăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě śĺń ć řăąőšě śőśšăćń£ńő 0.01 ¡Ć/ăšőň.

3. Řěğşńĳšăšż ĺ őąśşęďěŋĺě. Ŋă ŋăůăńĳŋőň ¡šăŕě ążń śňőďěńĺřőćăŋ ňőŋőśńőľ h-BN ąěğ ćăłăŋśĺľ ĺ ďěťőřňăűĺĺ. Ďăńěě ĺğşůăńőśĳ ćńĺ£ŋĺě ďěťőřňăűĺĺ ŋă śšăąĺńĳŋőśšĳ ďěťěłšőć. Ďń£ ¡šőčő řăśśňăšřĺćăńĺśĳ śšřşłšşřż ňőŋőśńő£ h-BN ś ćăłăŋśĺěľ ąőřă, ś ćăłăŋśĺěľ ăğőšă ĺ ś ąĺćăłăŋśĺěľ ąőřă ĺ ăğőšă őďŋőćřěňěŋŋő. Ňőďěńĺřőćăŋĺě ďěťőřňăűĺĺ őśşźěśšćń£- ńőśĳ ś ŕőňőźĳ¿ şňěŋĳÿěŋĺ£ ĺńĺ şćěńĺůěŋĺ£ ćěłšőřă šřăŋśń£űĺĺ ćďőńĳ őďŋőľ ĺğ őśěľ ŋă 2 ĺ ŋă 4%. Řăśůěš ¡ŋěřčĺĺ őąřăğőćăŋĺ£ ćăłăŋśĺĺ ŕő ąőřş ŕřőĺğćőďĺńś£ ŕő ťőřňşńě

E_{vac}(B) = E(B_{49}N_{50}) − E(B_{50}N_{50}) + μ(B), (1)

čďě E_{vac}(B) { ¡ŋěřčĺ£ őąřăğőćăŋĺ£ ćăłăŋśĺĺ ŕő B (N), E(B_{49}N_{50}) { ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ňőŋőśńő£ h-BN ś ćăłăŋśĺěľ B (N), E(B_{50}N_{50}) { ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ňőŋőśńő£ h-BN, μ(B) { ţĺňĺůěśłĺľ ŕőšěŋűĺăń ăšőňă B ć čěłśăčőŋăńĳŋőň ŋĺšřĺďě ąőřă. Ć śćő¿ őůěřěďĳ ćěńĺůĺŋă ţĺňĺůěśłőčő ŕőšěŋűĺăńă őŕřěďěń£ńăśĳ łăł μ(B) = E(BN) − E(N_2) 2 , (2)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 5 { 6 2011

370 Ă. Ă. Łşğşąőć, Ň. Ć. Śěřęăŋšőćă, Ă. Ś. Ťěďőřőć ĺ ďř.

čďě E(BN) { ¡ŋěřčĺ£ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ h-BN, ă E(N2) { ¡ŋěřčĺ£ ňőńěłşń£řŋőčő ăğőšă. Ŕőďőąŋă£ ňěšőďĺłă řăśůěšă őďĺŋőůŋőľ ćăłăŋśĺĺ ć ąĺŋăřŋőň śőěďĺŋěŋĺĺ ążńă ĺğńőęěŋă ć řăąőšě [35]. Řăśůěš ¡ŋěřčĺĺ ćăłăŋśĺĺ ŕő ăğőšş ŕřőĺğćőďĺńś£ ŕő ťőřňşńě, ăŋăńőčĺůŋőľ (1), ğă ĺśłń¿ůěŋĺěň šőčő, ůšő ĺśŕőńĳğőćăńőśĳ řăśśůĺšăŋŋőě ğŋăůěŋĺě ţĺňĺůěśłőčő ŕőšěŋűĺăńă ăğőšă ć h-BN: μ(N) = E(BN) − E(B_{12}) 12 , (3)

čďě E(BN) { ¡ŋěřčĺ£ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ h-BN, ă E(B_{12}) { ¡ŋěřčĺ£ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ďń£ ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋőľ ťăğż ąőřă.

Ďń£ řăśůěšă ¡ŋěřčĺĺ ąĺćăłăŋśĺĺ ĺśŕőńĳğőćăńăśĳ śńěďş¿źă£ ťőřňşńă:

E_{doub vac} = E(B_{49}N_{49}) − E(B_{50}N_{50}) + E(BN), (4)

čďě E_{doub vac} { ¡ŋěřčĺ£ őąřăğőćăŋĺ£ ąĺćăłăŋśĺĺ, E(B_{49}N_{49}) { ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ňőŋőśńő£ h-BN ś ąĺćăłăŋśĺěľ, E(B_{50}N_{50}) { ŕőńŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ňőŋőśńő£ h-BN, E(BN) { ¡ŋěřčĺ£ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ h-BN. Ŕőńşůěŋŋżě řěğşńĳšăšż ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.2.

Řĺś.2. Čřăťĺł ğăćĺśĺňőśšĺ ¡ŋěřčĺĺ őąřăğőćăŋĺ£ ćăłăŋśĺĺ őš ćěńĺůĺŋż őšŋőśĺšěńĳŋőľ ďěťőřňăűĺĺ ďń£ ňőŋőśńő£ h-BN: 1 { ś ćăłăŋśĺěľ ăğőšă; 2 { ś ćăłăŋśĺěľ ąőřă; 3 { ś ąĺćăłăŋśĺěľ ŕřĺ śęăšĺĺ ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋő ŋăŕřăćńěŋĺ¿ ćăłăŋśĺĺ; 4 { ś ąĺćăłăŋśĺěľ ŕřĺ śęăšĺĺ ćďőńĳ ŋăŕřăćńěŋĺ£ ćăłăŋśĺĺ

Ĺğ ŕőńşůěŋŋżţ ğăćĺśĺňőśšěľ ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋżňĺ £ćń£¿šś£ ćăłăŋśĺĺ ăğőšă. Ŕřĺ ¡šőň ňőęŋő őűěŋĺšĳ łőŋűěŋšřăűĺ¿ ćăłăŋśĺľ:

n_{vac} = exp(−

E_{vac} kT ). (5)

Šăł, łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăłăŋśĺľ ăğőšă, őąńăďă¿źĺţ ňĺŋĺňăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺěľ őąřăğőćăŋĺ£, řăćŋă 2.00 · 10^{−76} ŕřĺ śšăŋďăřšŋőľ šěňŕěřăšşřě 298 K. Łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăłăŋśĺľ ăšőňőć ąőřă ĺ ąĺćăłăŋśĺľ ąşďşš śşźěśšćěŋŋő ŋĺęě, ŕőśłőńĳłş őŋĺ őąńăďă¿š čőřăğďő ąőńěě ćżśőłőľ ¡ŋěřčĺěľ őąřăğőćăŋĺ£. Ŕřĺ šěňŕěřăšşřě śĺŋšěğă ňěšőďőň CVD, łőšőřă£ śőśšăćń£ěš ∼ 900 Ł, łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăłăŋśĺľ ăšőňőć ăğőšă ąşďěš śőśšăćń£šĳ 8.61 · 10^{−26}. Šăłă£ ŋěğŋăůĺšěńĳŋă£ řăćŋőćěśŋă£ łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăłăŋśĺľ, ďăęě ŕřĺ ŕőďőąŋőľ šěňŕěřăšşřě, ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ąşďěš ćńĺ£šĳ ŋă śćőľśšćă \ąěńőčő čřăťěŋă". Šăłĺň őąřăğőň, řăśůěšż, ŕřőćěďěŋŋżě ć řăąőšě [12], ć łőšőřőľ ăćšőřż ĺśţőďĺńĺ ĺğ ŕřěďŕőńőęěŋĺ£ ő šőň, ůšő ŕőďőąŋă£ śšřşłšşřă ňőęěš śőďěřęăšĳ ďő 10% ćăłăŋśĺľ, ňőčşš őŕĺśżćăšĳ śćőľśšćă ďăŋŋőľ śšřşłšşřż šőńĳłő ć śńşůăě ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ňěšőďőć řőśšă, ć łőšőřżţ śĺśšěňă ŋě şśŕěćăěš ŕěřěľšĺ ć šěřňőďĺŋăňĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďŋőě śőśšő£ŋĺě.

Šăłĺň őąřăğőň, ĺśţőď£ ĺğ šěřňőďĺŋăňĺůěśłĺţ ŕřěďŕőśżńőł, ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő łőńĺůěśšćő ćăłăŋśĺľ ć ňőŋőśńőě h-BN ąşďěš ďőśšăšőůŋő ňăńżň, ŕřĺ ¡šőň ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋżňĺ ąşďşš ćăłăŋśĺĺ ăšőňőć ăğőšă. Őďŋăłő łřőňě ćżÿěĺğńőęěŋŋőčő, ŋă ůĺśńő ćăłăŋśĺľ ąşďěš ćńĺ£šĳ ŕőďćĺęŋőśšĳ ăďăšőňőć ăğőšă ĺ ąőřă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ śńő£ ĺ, łăł śńěďśšćĺě, ćőğňőęŋőśšĳ ĺţ řěłőňąĺŋăűĺĺ ś ćăłăŋśĺ- £ňĺ. Ďń£ őűěŋłĺ ćěřő£šŋőśšĺ ďăŋŋżţ ŕřőűěśśőć ć řăąőšě ŕřőćőďĺńőśĳ ňőďěńĺřőćăŋĺě ďćĺęěŋĺ£ ăďăšőňőć ś űěńĳ¿ řăśůěšă łĺŋěšĺůěśłĺţ ŕăřăňěšřőć ŕěřěśłőłă ŕő ŕőćěřţŋőśšĺ ňőŋőśńő£ h-BN.

Řăśůěš ŕăřăňěšřőć ňĺčřăűĺĺ ăďăšőňőć ąőřă ĺ ăğőšă ŕő ŕőćěřţŋőśšĺ ňőŋőśńő£ h-BN ŕřőćőďĺńś£ ć ďćă ¡šăŕă. Ŋă ŕěřćőň ¡šăŕě ążńĺ ŋăľďěŋż ŋăĺąőńěě ćżčőďŋżě ŕőńőęěŋĺ£ ăďăšőňőć ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ. Ďń£ ¡šőčő řăśśňăšřĺćăńőśĳ ůěšżřě řăğńĺůŋżţ ňěśšă ćőğňőęŋőľ ńőłăńĺğăűĺĺ ăďăšőňă B (N) (řĺś.1b). Ŕőńşůěŋŋżě řěğşńĳšăšż ŕřĺćěďěŋż ć šăąńĺűě, čďě ¡ŋěřčĺ£ ŋăĺąőńěě ćżčőďŋőčő ŕőńőęěŋĺ£ ŕřĺŋĺňăńăśĳ ğă ŋăůăńő őšśůěšă, ĺ ¡ŋěřčĺ£ ăďśőřąűĺĺ ć ďřşčĺţ ŕőńőęěŋĺ£ţ řăśśůĺšżćăńăśĳ őšŋőśĺšěńĳŋőčő ŋěčő.

Ŕőńőęěŋĺě ăďăšőňă (řĺśşŋőł 1b) Őšŋőśĺšěńĳŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ăďśőřąűĺĺ ăšőňă ąőřă (E_{ads}(B)), ¡Ć

Őšŋőśĺšěńĳŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ăďśőřąűĺĺ ăšőňă ăğőšă (E_{ads}(N)), ¡Ć 1 0.00^{1)} 0.00^{1)} 2 0.17^{2)} 0.34 3 0.46 0.35 4 1.36 0.41

1)Ć ţőďě őŕšĺňĺğăűĺĺ ăďăšőňż řăśŕőńăčăńĺśĳ ŋě śĺňňěšřĺůŋő ŕő ść£ğĺ B-N, ă śő śňěźěŋĺěň ł ăšőňş ăğőšă ć śńşůăě ăďăšőňă ąőřă, ă ć śńşůăě ăďăšőňă ăğőšă ł ăšőňş ąőřă.

2)Ŕőńőęěŋĺě ăďăšőňă ąőřă ć űěŋšřě ÿěśšĺşčőńĳŋĺłă ŕőśńě őŕšĺňĺğăűĺĺ śňěźăńőśĳ ł ăšőňş ăğőšă, ńěęăźěňş ć ŕńőśłőśšĺ h-BN.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 5 { 6 2011

Šěőřěšĺůěśłőě ĺśśńěďőćăŋĺě ćăłăŋśĺľ ĺ ăďăšőňőć ć ąěńőň čřăťěŋě 371

Ŋă ćšőřőň ¡šăŕě ĺğşůăńăśĳ ćőğňőęŋőśšĳ ďćĺęěŋĺ£ ăďăšőňă (łăł ăğőšă, šăł ĺ ąőřă) ŕő ŕőćěřţŋőśšĺ ňőŋőśńő£ h-BN. Ďń£ ¡šőčő ążń śňőďěńĺřőćăŋ ŕřőűěśś ŕěřěţőďă ăďăšőňă ňěęďş ěčő ŋăĺąőńěě ćżčőďŋżňĺ ŕőńőęěŋĺ£ňĺ (řĺś.1b). Ć řěğşńĳšăšě řăśůěšă ążńĺ ŕőńşůěŋż ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő ąăřĳěřă. Ěčő ćěńĺůĺŋă ŕřĺ ňĺčřăűĺĺ ăďăšőňă ąőřă śőśšăćń£ěš ∼ 0.23 ¡Ć ăğőšă ∼ 1.23 ¡Ć. Šăłă£ ňăńă£ ćěńĺůĺŋă ąăřĳěřă ďń£ ăďăšőňă ąőřă şłăğżćăěš ŋă šő, ůšő ďăŋŋżľ šĺŕ ăďăšőňőć ąşďěš ďőśšăšőůŋő ążśšřő ŕěřěňěźăšĳś£ ŕő ŕőćěřţŋőśšĺ, ć őšńĺůĺě őš ăďăšőňőć ăğőšă. Śńěďőćăšěńĳŋő, ćżřăźĺćăŋĺě ňőŋőśńő£ h-BN ňěšőďăňĺ, ć łőšőřżţ śşźěśšćşěš ćőğňőęŋőśšĳ ŕő£ćńěŋĺ£ ăďăšőňőć ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ (ŋăŕřĺňěř, ţĺňĺůěśłőě őśăęďěŋĺě ĺğ čăğőćőľ ťăğż (CVD)), ąşďěš ŕřĺćőďĺšĳ ł ŕőńşůěŋĺ¿ śšřşłšşřż, ć łőšőřőľ ćőğňőęŋő śşźěśšćőćăŋĺě šőńĳłő ćăłăŋśĺľ ăğőšă.

4. Ğăłń¿ůěŋĺě. Ŕřőćěďěŋŋżě šěőřěšĺůěśłĺě ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕőłăğăńĺ, ůšő, ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ šěřňőďĺŋăňĺłĺ, ć \ąěńőň čřăťěŋě" łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăłăŋśĺľ ąşďěš ďőśšăšőůŋő ŋĺğłőľ, ůšő ŋě ďőńęŋő őłăğżćăšĳ śşźěśšćěŋŋőčő ćńĺ£ŋĺ£ ŋă śćőľśšćă ňăšěřĺăńă. Ć śńşůăě ĺţ őąřăğőćăŋĺ£ ąşďşš ŕřěćăńĺřőćăšĳ ćăłăŋśĺĺ ăšőňőć ăğőšă łăł őąńăďă¿źĺě ňĺŋĺňăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺěľ őąřăğőćăŋĺ£. Łřőňě ¡šőčő, łőŋűěŋšřăűĺ£ ćăłăŋśĺľ ąőřă ąşďěš şňěŋĳÿăšĳś£ ćśńěďśšćĺě ĺţ řěłőňąĺŋăűĺĺ ś ăďăšőňăňĺ ąőřă, łőšőřżě ňőčşš ďőśšăšőůŋő śćőąőďŋő ŕěřěňěźăšĳś£ ŕő ŕőćěřţŋőśšĺ ňőŋőśńő£.

Ăćšőřż ćżřăęă¿š ąńăčőďăřŋőśšĳ Ĺŋśšĺšşšş Łőňŕĳ¿šěřŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ŚŐ ŘĂŊ č. Łřăśŋő£řśłă, Ňěęćěďőňśšćěŋŋőňş Śşŕěřłőňŕĳ¿- šěřŋőňş űěŋšřş ŘĂŊ č. Ňőśłćż, ă šăłęě Łőňŕńěłśş ćżśőłőŕřőĺğćőďĺšěńĳŋżţ ćżůĺśńěŋĺľ ĹŁĹŠ ŚŤŞ č. Łřăśŋő£řśłă ğă ŕřěďőśšăćńěŋĺě ćőğňőęŋőśšĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ćżůĺśńĺšěńĳŋżţ łńăśšěřőć, ŋă łőšőřżţ ĺ ążńĺ ŕřőĺğćěďěŋż ćśě řăśůěšż.

1. J. H. Edgar, Properties of Group III Nitrides, INSPEC, London, 1994.

2. E. Doni, G. Pastory Parravicini, IL Nuovo Cim.

B LXIV, 117 (1969).

3. Y. Muramatsu, T. Kaneyoshi, E. M. Gullikson et al., Spectrochim. Acta A 59, 1951 (2003).

4. S. Yamamura, M. Takata, and M. Sakata, J. Phys.

Chem. Solids 58, 177 (1997).

5. V. L. Solozhenko, G. Will, and F. Elf, Solid State Commun 96, 1 (1995).

6. N. Ooi, V. Rajan, J. Gottlieb et al., Mater. Sci. Eng. 14, 515 (2006).

7. M. Hubacek, M. Ueki, T. Sato, and V. Brozek, Thermochim. Acta 282/283, 359 (1996).

8. V. L. Solozhenko and T. Peun, J. Phys. Chem. Solids, 58, 1321 (1997).

9. T. Wittkowski, V. Wiehn, J. Jorzick et al., Thin Solid Films 368, 216 (2000).

10. T. Kuzuba, Y. Sato, S. Yamaoka et al., Phys. Rev. B 18, 4440 (1978).

11. T. Wittkowski, J. Jorzick, and K. Jung, Thin Solid Films 353, 137 (1999).

12. Li Song, Lijie Ci, Hao Lu et al., Nano Lett. 10, 3209 (2010).

13. Nag Angshuman, Kalyan Raidongia, and P. S. Kailash, ACS Nano 4, 1539 (2010).

14. E. Hernandez and D. Sanchez-Portal, Proc. of SPIE 5118, 366 (2003).

15. D. Pacile, J. Meyer, C. O. Girit et al., Appl. Phys. Lett.

92, 133107 (2008).

16. C. G. Lee, Q. Li, W. Kalb et al., Science 328, 76 (2010). 17. C. R. Dean, A. F. Young, I. Meric et al., Nature Nanotechnology 5, 722 (2010).

18. A. Nag, K. Raidongia, and K. P. S. S. Hembram, ACS Nano 4, 1539 (2010).

19. A. Nagashima, N. Tejima, Y. Gamou et al., Phys. Rev.

Lett. 75, 3918 (1995).

20. M. Corso, W. Auwarter, M. Muntwiler et al., Science 303, 217 (2004).

21. W. Auwarter, H. U. Suter, H. Sachdev et al., Chem.

Mater. 16, 343 (2004).

22. Nasim Alem, Rolf Erni, Christian Kisielowski et al., Phys. Rev. B 80, 155425 (2009).

23. T. M. Schmidt, R. J. Baierle, P. Piquini et al., Phys.

Rev. B 67, 113407 (2003).

24. P. Piquini, R. J. Baierle,T. M. Schmidt et al., Nanotechnology 16, 827 (2005).

25. H. F. Bettinger, T. Dumitrica, G. E. Scuseria et al., Phys. Rev. B 65, 041406 (2002).

26. Y. Miyamoto, A. Rubio, S. Berber et al., Phys. Rev. B 69, 121413 (2004).

27. T. Dumitrica, H. F. Bettinger, G. E. Scuseria et al., Phys. Rev. B 68, 085412 (2003).

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

29. W. Kohn and L. J. Sham, Phys. Rev. 140, A1133 (1965). 30. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 47, 558 (1993). 31. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 48, 13115 (1993). 32. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 49, 14251 (1994). 33. D. Vanderbilt, Phys. Rev. B 41, 7892 (1990). 34. H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev. B B 13, 5188 (1976).

35. Xiujie He, Tao He, Zhenhai Wang et al., Physica E 42, 2451 (2010).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 5 { 6 2011