Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 93, ćżŕ. 9, ś. 588 { 591 cfl 2011 č. 10 ňă£

Ĺśśńěďőćăŋĺě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŕăńńăďĺěćőčő ŋăŋőłőŋšăłšă ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă

Ă. Ń. Łńăćś¿ł^{1)}, Ś. Ć. Łőńěśŋĺłőć, Ĺ. Ł. Čăľŋşńńĺŋ, Ă. Ň. Śăńěűłĺľ

Ňőśłőćśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ şŋĺćěřśĺšěš ĺň. Ň.Ć. Ńőňőŋőśőćă, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 30 ňăřšă 2011 č.

Ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ śšăšĺłĺ ążńő ĺśśńěďőćăŋő ćğăĺňőďěľśšćĺě ŕăńńăďĺěćőčő ŋăŋőłőŋšăłšă ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă. Ŕőłăğăŋő ćńĺ£ŋĺě ŕřĺňěśĺ ŋă ăšőňŋş¿ śšřşłšşřş ĺ ňěţăŋĺůěśłĺě śćőľśšćă ŕăńńăďĺěćőčő ŋăŋőłőŋšăłšă. Őŕřěďěńěŋż ŋăĺąőńěě ţăřăłšěřŋżě ňěęăšőňŋżě řăśśšő£ŋĺ£ ć łőŋšăłšě. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő ŕřĺ ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ś ăšőňăňĺ ŋăŋőłőŋšăłšă ňőńěłşńă ćőďőřőďă ďĺśśőűĺĺřşěš.

Ć ŕőśńěďŋĺě čőďż ąőńĳÿőě ćŋĺňăŋĺě şďěń£ěšś£ ĺśśńěďőćăŋĺ¿ śćőľśšć ŋăŋőłőŋšăłšőć, łőšőřżě £ćń£- ¿šś£ łćăğĺőďŋőňěřŋżňĺ ŋăŋőśšřşłšşřăňĺ, ŕő¡šőňş ĺţ śćőľśšćă łăřďĺŋăńĳŋő őšńĺůă¿šś£ őš śćőľśšć ďřşčĺţ ćĺďőć ŋăŋőśšřşłšşř, šăłĺţ łăł śćőąőďŋżě łńăśšěřż, łńăśšěřż ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ňěšăńńőć ĺ šőŋłĺě ŕńěŋłĺ [1{12]. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŋăŋőłőŋšăłšż ŕőńşůă¿š őążůŋő ńĺąő ś ŕőňőźĳ¿ ĺčńż śłăŋĺřş¿źěčő šşŋŋěńĳŋőčő ňĺłřőśłőŕă [2] ŕřĺ ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ś ŕőćěřţŋőśšĳ¿ ĺńĺ ś ŕőňőźĳ¿ šěţŋĺłĺ ňěţăŋĺůěśłĺ şŕřăćń£ěňőčő řăğřżćă ŕřĺ řăğřżćě šőŋłőľ ŕřőćőńőłĺ [3].

Ł ţăřăłšěřŋżň śćőľśšćăň ŋăŋőłőŋšăłšőć ňőęŋő őšŋěśšĺ łćăŋšőćżľ ţăřăłšěř ŕřőćőďĺňőśšĺ ŋăŋőłőŋšăłšőć, ŕřĺ łőšőřőľ ŕřőćőďĺňőśšĳ ŋăŋőłőŋšăłšőć ŕřĺŋĺňăěš ğŋăůěŋĺ£, łřăšŋżě łćăŋšş ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ŋěłőšőřżě ŋěňăčŋĺšŋżě ňěšăńńż, łăł, ŋăŕřĺňěř, ŕăńńăďĺľ, ĺňěŋŋő ć ŋăŋőłőŋšăłšăţ śšăŋőć£šś£ ňăčŋĺšŋżňĺ [4, 5]. Ć ř£ďě ¡łśŕěřĺňěŋšőć ňěšăńńĺůěśłĺě ŋăŋőłőŋšăłšż ťőřňĺřş¿šś£ ś ąőńĳÿĺň ňěęăšőňŋżň řăśśšő£ŋĺěň, łőšőřőě ğŋăůĺšěńĳŋő ąőńĳÿě řăśśšő£ŋĺľ ňěęďş ăšőňăňĺ ć ĺďěăńĳŋőň łřĺśšăńńě [2, 6]. Łřőňě šőčő, ŋăńĺůĺě ŕřĺňěśěľ ňőńěłşń ńěčłĺţ čăğőć, ŋăŕřĺňěř, šăłĺţ łăł ćőďőřőď, ŕřĺćőďĺš ł ĺğňěŋěŋĺ¿ ăšőňŋőľ ĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşř ŋăŋőłőŋšăłšőć [7{9]. Ŕő¡šőňş ĺśśńěďőćăŋĺě śćőľśšć ŋăŋőłőŋšăłšőć ŕřĺ ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ś ňőńěłşńăňĺ ńěčłĺţ čăğőć śšăŋőćĺšś£ őśőąěŋŋő ăłšşăńĳŋżň, šăł łăł őŋĺ £ćń£¿šś£ ŕěřśŕěłšĺćŋżňĺ ďń£ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ć ¡ńěłšřőŋĺłě.

Őďŋăłő ŕřăłšĺůěśłőě ŕřĺňěŋěŋĺě ćżÿě ŕěřěůĺśńěŋŋżţ śćőľśšć ŋăŋőłőŋšăłšőć őčřăŋĺůĺćăěšś£ šěň ťăłšőň, ůšő ŋăŋőłőŋšăłšż £ćń£¿šś£ ňěšăśšăąĺńĳŋżňĺ, ĺ ćřěň£ ĺţ ęĺğŋĺ ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě śőśšăćń£ěš ŋěśłőńĳłő ňĺŋşš [2, 3]. Śŕőśőąŋőśšĳ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ňěšăńńĺůěśłĺţ ńĺŋěľŋżţ ăšőňŋżţ łőŋ-

1)e-mail: klavsyuk@physics.msu.ru

šăłšőć, ă šăłęě ĺţ śćőľśšćă ć ąőńĳÿőľ śšěŕěŋĺ ğăćĺś£š őš šăłĺţ ťăłšőřőć, łăł šěňŕěřăšşřă, śŕőśőą ŕőńşůěŋĺ£, ă šăłęě ŋăńĺůĺě ŕřĺňěśěľ [10, 11].

Čńăćŋőľ űěńĳ¿ ďăŋŋőľ řăąőšż ążńő ĺśśńěďőćăŋĺě ňěţăŋĺůěśłĺţ śćőľśšć ŕăńńăďĺěćżţ ŋăŋőłőŋšăłšőć ŕřĺ ŋăńĺůĺĺ ňőńěłşń ćőďőřőďă ĺ ćńĺ£ŋĺě ŋăŋőłőŋšăłšă ŋă ¡ŋěřčĺ¿ ďĺśśőűĺăűĺĺ ňőńěłşńż ćőďőřőďă ŕřĺ ćğăĺňőďěľśšćĺĺ.

Ćżąőř ŕăńńăďĺěćżţ ŋăŋőłőŋšăłšőć ĺ ňőńěłşń ćőďőřőďă ć łăůěśšćě ŕřĺňěśĺ őąşśńőćńěŋ ř£ďőň ŕřĺůĺŋ. Ćő-ŕěřćżţ, ŕăńńăďĺľ śŕőśőąěŋ ťőřňĺřőćăšĳ ńĺŋěľŋżě ăšőňŋżě łőŋšăłšż [12]. Ćő-ćšőřżţ, ŕăńńăďĺľ őąńăďăěš śŕőśőąŋőśšĳ¿ ńěčłő ďĺśśőűĺĺřőćăšĳ ćőďőřőď ĺ ŋăłăŕńĺćăšĳ ěčő.

Ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ŕřőűěśśă ťőřňĺřőćăŋĺ£ ňěšăńńĺůěśłĺţ ŋăŋőłőŋšăłšőć ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ňěšőď ňőńěłşń£řŋőľ śšăšĺłĺ ś ňŋőčőůăśšĺůŋżňĺ ŕőšěŋűĺăńăňĺ [13]. Ć ďăŋŋőň ŕőďţőďě ăšőňż řăśśňăšřĺćă¿šś£ łăł łńăśśĺůěśłĺě ůăśšĺűż, ă ŕőšěŋűĺăńĳŋă£ ¡ŋěřčĺ£ śĺśšěňż ğăďăěšś£ śńěďş¿źĺň őąřăğőň:

E_C = ∑ i ( E^i_R + E^i_B ) , (1)

E^i_B =� { ∑ j ξ^2_{αβ} exp [ �2qαβ ( r_{ij} r^{αβ}_0 � 1 )]}_{1/2} , (2)

E^i_R= ∑ j [ A^1_{αβ} ( r_{ij} r^{αβ}_0 � 1 ) +A^0_{αβ} ] exp [ �pαβ ( r_{ij} r^{αβ}_0 � 1 )] , (3) čďě r_{ij} { řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ i ĺ j, α ĺ β { šĺŕż ăšőňőć, r^{αβ}_0 { řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ ć ňăśśĺćě (ąńĺęăľÿĺě śőśěďĺ), q_{αβ} , ξ_{αβ} , A^0_{αβ} , A^1_{αβ} , p_{αβ} { ŕăřăňěšřż ňěęăšőňŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£, ğăćĺś£źĺě őš śćőľśšć ăšőňőć, ćţőď£źĺţ ć śĺśšěňş. Őšňěšĺň, ůšő ďăŋŋżľ ŕőďţőď ţőřőÿő ğăřěłőňěŋďőćăń śěą£ ŕřĺ ĺśśńěďőćăŋĺĺ řăğŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř [12, 14, 15].

588 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 9 { 10 2011

Ć ąőńĳÿĺŋśšćě ¡łśŕěřĺňěŋšőć őąřăğş¿šś£ ăšőňŋżě łőŋšăłšż ďńĺŋőľ ďćă-šřĺ ăšőňă [2, 4]. Ŕő¡šőňş ňőďěńĺřőćăŋĺě řăśš£ęěŋĺ£ ŋăŋőłőŋšăłšőć ŕřőćőďĺńőśĳ śńěďş¿źĺň őąřăğőň: ążńă ćżąřăŋă űěŕőůłă ĺğ šřěţ ăšőňőć, řăśŕőńőęěŋŋżţ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£- ňĺ ďćşţ ŕăńńăďĺěćżţ ¡ńěłšřőďőć, ăšőňż ŋăŋőłőŋšăłšă, ąńĺęăľÿĺě ł ŕőćěřţŋőśšĺ, ŋăţőďĺńĺśĳ ć ČŰŁ şğńăţ, űěŋšřăńĳŋżľ ăšőň ążń řăśŕőńőęěŋ ňěęďş ďćşň£ łřăľŋĺňĺ ăšőňăňĺ. Ążńĺ řăśśňőšřěŋż ďćă śńşůă£. Ŕěřćżľ śńşůăľ, łőčďă ňőńěłşńă ćőďőřőďă ŕřĺśőěďĺŋĺńăśĳ ł ŋăŋőłőŋšăłšş. Ćšőřőľ śńşůăľ, łőčďă ňőńěłşńă ćőďőřőďă ďĺśśőűĺĺřőćăńă, ă ďćă ăšőňă ćőďőřőďă řăśŕőńőęĺńĺśĳ ř£ďőň.

Řăśůěšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő łőŋěůŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ ŋăŋőłőŋšăłšă ŋě ğăćĺśĺš őš ÿăčă řăśš£ęěŋĺ£ ć šőň śńşůăě, ěśńĺ őŋ ňěŋĳÿě 0.1 A. Ŕő¡šőňş ďń£ ćżůĺśńĺšěńĳŋőčő ¡łśŕěřĺňěŋšă ążń ćżąřăŋ ÿăč, řăćŋżľ 0.05 A. Ňĺŋĺňĺğăűĺ£ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ďń£ łăęďőčő řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ¡ńěłšřőďăňĺ ŕřőĺśţőďĺńă ć šěůěŋĺě 50000 ÿăčőć, őďĺŋ ÿăč śőśšăćń£ěš 2 fs. Łăęďżľ ¡ńěłšřőď śőśšő£ń ĺğ 8 ăšőňŋżţ śńőěć; ďćă łřăľŋĺţ śńő£ £ćń£ńĺśĳ śšăšĺůěśłĺňĺ. Ŕőďőąŋżľ ćżąőř ŕăřăňěšřőć ňőďěńĺřőćăŋĺ£ £ćń£ěšś£ śšăŋďăřšŋżň ŕřĺ ĺśśńěďőćăŋĺĺ śćőľśšć ŋăŋőłőŋšăłšőć [16].

Śŕěřćă ŋăňĺ ążń śňőďěńĺřőćăŋ ŕřőűěśś řăğřżćă ŋăŋőłőŋšăłšőć ďń£ šřěţ łőŋťĺčşřăűĺľ: Pd_3 { ŋăŋőłőŋšăłš ŕăńńăďĺ£ ąěğ śőďěřęăŋĺ£ ćőďőřőďă, Pd_3�H_2 { ŋăŋőłőŋšăłš ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă ĺ Pd_3�2H { ŋăŋőłőŋšăłš ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă. Ďń£ śńşůă£ ůĺśšőčő ŕăńńăďĺěćőčő ŋăŋőłőŋšăłšă śĺńă şŕřşčőśšĺ, ćőğŋĺłă¿źă£ ć łőŋšăłšě, řăśšěš ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ¡ńěłšřőďăňĺ ĺ ć šőůłě, śőőšćěšśšćş¿źěľ šőůłě řăğřżćă, řěğłő şňěŋĳÿăěšś£ ďő ŋşń£ (řĺś. 1a). Ŋă řĺś. 1b ĺ 1c ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż ďń£ řăśš£ęěŋĺ£ ŋăŋőłőŋšăłšőć ć śńşůăě ŋăńĺůĺ£ ăšőňőć ćőďőřőďă ć ŋăŋőłőŋšăłšě. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś. 1b ĺ 1c, ŕřĺ ŋěłőšőřżţ řăśśšő£ŋĺ£ţ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£ňĺ ğŋăůěŋĺě śĺńż şŕřşčőśšĺ ĺňěěš ńőłăńĳŋżě ňĺŋĺňşňż ĺ ňăłśĺňşňż, őďŋăłő ŕřĺ ŕěřćőň şňěŋĳÿěŋĺĺ śĺńż şŕřşčőśšĺ řăğřżćă ŋăŋőłőŋšăłšă ŋě ŋăąń¿ďăěšś£. Ŕőďőąŋőě ŕőćěďěŋĺě śĺńż şŕřşčőśšĺ ŕřĺ řăśš£ęěŋĺĺ ţăřăłšěřŋő ĺ ďń£ ÿĺřőłĺţ ŕăńńăďĺěćżţ ŋăŋőłőŋšăłšőć [12], ĺ ć šőň ĺ ć ďřşčőň śńşůăě ¡šő ść£ğăŋő śő śšřşłšşřŋżňĺ ĺğňěŋěŋĺ£ňĺ ć łőŋšăłšě ŕřĺ ěčő řăśš£ęěŋĺĺ. Ŕřĺ ąőńĳÿĺţ řăśśšő£ŋĺ£ţ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£ňĺ ğŋăůěŋĺě śĺńż şŕřşčőśšĺ řěğłő ŕăďăěš ďő ŋşń£, ůšő śőőšćěšśšćşěš řăğřżćş. Śšőĺš őšňěšĺšĳ, ůšő ŋăŋőłőŋšăłš ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă řăğřżćăěšś£ řăŋĳÿě, ůěň ŋăŋőłőŋšăłš ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă, ŕřĺ řăśśšő£ŋĺ£ţ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£ňĺ, řăćŋżňĺ 10.9 ĺ 11.7 A, śőőšćěšśšćěŋŋő.

Řĺś. 1. Ĺğňěŋěŋĺě śĺńż şŕřşčőśšĺ, ćőğŋĺłă¿źěľ ć ŋăŋőłőŋšăłšě ŕřĺ řăśš£ęěŋĺĺ: (a) Pd3{ŋăŋőłőŋšăłšă ŕăńńăďĺ£ ąěğ śőďěřęăŋĺ£ ŕřĺňěśěľ, (b) Pd3�H2 { ŋăŋőłőŋšăłšă ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă ĺ (c) Pd3�2H { ŋăŋőłőŋšăłšă ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă

Őśšăŋőćĺňś£ šěŕěřĳ ąőńěě ŕőďřőąŋő ŋă śšřşłšşřŋżţ ĺğňěŋěŋĺ£ţ ŕřĺ řăśš£ęěŋĺĺ ŕăńńăďĺěćżţ ŋăŋőłőŋšăšőć ŕřĺ ŋăńĺůĺĺ ŕřĺňěśěľ ăšőňőć ćőďőřőďă. Ŕřĺ řăśśšő£ŋĺ£ţ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£ňĺ, ňěŋĳÿĺţ ůěň 9.6 A, ňőńěłşńă ćőďőřőďă ňőęěš ŕřĺśőěďĺŋĺšĳś£ řăğŋżňĺ śŕőśőąăňĺ. Ŋăÿĺ ňŋőčőůĺśńěŋŋżě řăśůěšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő ŋăĺąőńěě ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋőľ £ćń£ěšś£ łőŋťĺčşřăűĺ£, łőčďă ňőńěłşńă ćőďőřőďă őřĺěŋšĺřőćăŋă ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋő őśĺ ŋăŋőłőŋšăłšă ĺ řăśŕőńőęěŋă śąőłş őš őśĺ ŋăŋőłőŋšăłšă (řĺś. 2ă). Ŕřĺ ďăńĳŋěľÿěň řăśš£čĺćăŋĺĺ ŋăŋőłőŋšăłšă ňőńěłşńă ćőďőřőďă ćśšřăĺćăěšś£ ć ŋăŋőłőŋšăłš (řĺś. 2b) ĺ ďăńěě ŋăŋőłőŋšăłš řăśš£čĺćăěšś£ ćŕńőšĳ ďő řăğřżćă (řĺś. 2ś). Ěśńĺ ęě ćőďőřőď ďĺśśőűĺĺřőćăń ĺ ŋă ŋăŋőłőŋšăłšě ŋăţőď£šś£ ďćă ăšőňă ćőďőřőďă ŕřĺ řăśśšő£ŋĺ£ţ, ňěŋĳÿĺţ, ůěň 9.7 Ă, šő ńĺŋěľŋżľ ăšőňŋżľ łőŋšăłš śšăŋőćĺšś£ ğĺčğăčőőąřăğŋżň (řĺś. 2d). Ŕřĺ ďăńĳŋěľÿěň şćěńĺůěŋĺĺ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£ňĺ śŋăůăńă őďĺŋ ăšőň ćőďőřőďă ćśšřăĺćăěšś£ ć űěŕőůłş (řĺś. 2e), ă ğăšěň, ŕřĺ řăśśšő£ŋĺ£ţ, ąőńĳÿĺţ ůěň 10.4 A, őąřăğşěš ńĺŋěľŋżľ ăšőňŋżľ łőŋšăłš ĺğ ăšőňőć ćőďőřőďă ĺ ŕăńńăďĺ£ (řĺś. 2f).

Řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ ć ŕăńńăďĺěćőň ŋăŋőłőŋšăłšě ŕěřěď řăğřżćőň ďőśšĺčă¿š śćőěčő ňăłśĺňăńĳŋőčő ğŋăůěŋĺ£ 2.63 A. Ć śńşůăě ŋăńĺůĺ£ ćőďőřőďă

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 9 { 10 2011

590 Ă. Ń. Łńăćś¿ł, Ś. Ć. Łőńěśŋĺłőć, Ĺ. Ł. Čăľŋşńńĺŋ, Ă. Ň. Śăńěűłĺľ

Řĺś. 2. Śšřşłšşřă ŋăŋőłőŋšăłšă ć ŕřőűěśśě řăśš£ęěŋĺ£ ďń£ řăğŋżţ řăśśšő£ŋĺľ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£ňĺ 9.0 A, 10.0 A, 10.9 A ďń£ ŋăŋőłőŋšăłšă ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă (a){(c) ĺ ŋăŋőłőŋšăłšă ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă (d){ (f). Śěřżě ÿăřĺłĺ { ăšőňż ŕăńńăďĺ£, ůěřŋżě { ăšőňż ćőďőřőďă

ć ŋăŋőłőŋšăłšě řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ ŕăńńăďĺ£ ďőśšĺčă¿š ğŋăůěŋĺľ 4.0 ĺ 3.6 A ďń£ ŕăńńăďĺěćőčő ŋăŋőłőŋšăłšă ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă ĺ ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă, śőőšćěšśšćěŋŋő, ůšő ć ŕőńšőřă řăğă ąőńĳÿě, ůěň řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ ăšőňăňĺ ć ĺďěăńĳŋőň łřĺśšăńńě ŕăńńăďĺ£ (2.78 A). Ŋăńĺůĺě ŕřĺňěśěľ ć ŋăŋőłőŋšăłšě őąž£śŋ£ěš, ŕőůěňş ć ř£ďě ¡łśŕěřĺňěŋšőć ňěšăńńĺůěśłĺě ŋăŋőłőŋšăłšż ťőřňĺřş¿šś£ ś ąőńĳÿĺň ňěęăšőňŋżň řăśśšő£ŋĺěň [2, 6].

Łăł ćĺďŋő ĺğ šăąńĺűż, śĺńă řăğřżćă łőŋšăłšőć śĺńĳŋő ğăćĺśĺš őš řăśŕőńőęěŋĺ£ ăšőňőć ćőďőřőďă. Ŕřĺśőěďĺŋěŋĺě ňőńěłşńż ćőďőřőďă ł ŋăŋőłőŋšăłšş şţşďÿăěš ěčő ŕřőůŋőśšĳ, ĺ ğŋăůěŋĺě śĺńż řăğřżćă şňěŋĳÿăěšś£ ŕřĺňěřŋő ć ďćă řăğă ć śřăćŋěŋĺĺ ś ŕăńńăďĺěćżň ŋăŋőłőŋšăłšőň ąěğ ŕřĺňěśĺ.

Ďńĺŋă ść£ğĺ ŕěřěď řăğřżćőň ĺ śĺńă řăğřżćă ďń£ Pd3{ŋăŋőłőŋšăłšă ŕăńńăďĺ£ ąěğ śőďěřęăŋĺ£ ŕřĺňěśěľ, Pd3{H2 { ŋăŋőłőŋšăłšă ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă ĺ Pd3{2H{ ŋăŋőłőŋšăłšă ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă

Pd3 Pd3�H2 Pd3�2H Łřĺśšăńń

r,Ă 2.63 1.58 2.42 2.78 F 10�^9, Ŋ 1.59 0.81 1.57 0.57

Ŋěňăńőćăęŋżň £ćń£ěšś£ ćőŕřőś ďĺśśőűĺăűĺĺ ňőńěłşńż ćőďőřőďă ŕřĺ ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ś ŕăńńăďĺěćżň ŋăŋőłőŋšăłšőň. Ŕřĺśőěďĺŋěŋĺě ňőńěłşńż ćőďőřőďă ł ŋăŋőłőŋšăłšş ňőęěš ŕřőĺśţőďĺšĳ řăğŋżňĺ śŕőśőąăňĺ. Ć őďŋőň śńşůăě ňőńěłşńă ćőďőřőďă ćśšřăĺćăěšś£ ć űěŕĳ ŋăŋőłőŋšăłšă ŕăřăńńěńĳŋő őśĺ ĺ śřăğş ďĺśśőűĺĺřşěš ćśńěďśšćĺě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ś ăšőňăňĺ ŕăńńăďĺ£, šăł łăł ğŋăůěŋĺě ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ďń£ ŋăŋőłőŋšăłšă ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă, ŋăţőď£- źĺňĺś£ ŕő śőśěďśšćş, ňěŋĳÿě ğŋăůěŋĺľ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ďń£ ŋăŋőłőŋšăłšă ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă (řĺś. 3) ďń£ ćśěţ řăśśšő£ŋĺľ, ŕřĺ łőšőřżţ śşźěśš-

Řĺś. 3. Řăğŋőśšĳ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŋăŋőłőŋšăłšă ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă ĺ ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă łăł ťşŋłűĺ£ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£ňĺ

ćşěš ůĺśšżľ ŋăŋőłőŋšăłš (ňěŋĳÿĺţ ůěň 9.6 A). Ć ďřşčőň śńşůăě ňőńěłşńă ňőęěš ŕřĺśőěďĺŋĺšĳś£ ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋő őśĺ ŋăŋőłőŋšăłšă ĺ ŕřĺ ďăńĳŋěľÿěň řăśš£ęěŋĺĺ ŋăŋőłőŋšăłšă ďĺśśőűĺĺřőćăšĳ, ŕőśłőńĳłş ŋăŋőłőŋšăłš ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă { ňěŋěě ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£. Ĺğ řĺś. 3 ćĺďŋő, ůšő

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 9 { 10 2011 řăğŋőśšĳ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŋăŋőłőŋšăłšă ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă ĺ ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă őśűĺńńĺřşěš ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£ňĺ ĺ ŕřăłšĺůěśłĺ ćśěčďă őšřĺűăšěńĳŋă. Šőńĳłő ć şğłőň ĺŋšěřćăńě řăśśšő£ŋĺľ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£ňĺ (10.3{10.7 A) ŋăŋőłőŋšăłš ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă £ćń£ěšś£ ąőńěě ćżčőďŋżň, ŕřĺ ćśěţ őśšăńĳŋżţ řăśśšő- £ŋĺ£ţ ňěęďş ŕőćěřţŋőśš£ňĺ ąőńěě ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋőľ őłăğżćăěšś£ łőŋťĺčşřăűĺ£ ŋăŋőłőŋšăłšă ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă. Ďăŋŋżľ řěğşńĳšăš ŕőłăğżćăěš, ůšő ŋăŋőłőŋšăłšż, ŋăř£ďş ś ďřşčĺňĺ ŋăŋőśšřşłšşřăňĺ, ŋăŕřĺňěř šăłĺňĺ, łăł śćőąőďŋżě łńăśšěřż, £ćń£¿šś£ ţőřőÿĺňĺ łăšăńĺğăšőřăňĺ ďń£ ţĺňĺůěśłĺţ řěăłűĺľ ŕő ďĺśśőűĺăűĺĺ ňőńěłşń ćőďőřőďă [17].

Šěőřěšĺůěśłĺě řăśůěšż, ŕřěďśšăćńěŋŋżě ć ďăŋŋőľ řăąőšě, ŕőłăğżćă¿š, ůšő ŋăńĺůĺě ňőńěłşńż ćőďőřőďă ć ŋăŋőłőŋšăłšě şćěńĺůĺćăěš řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ ŕăńńăďĺ£ ĺ şţşďÿăěš ŕřőůŋőśšĳ. Ăšőňăřŋżľ ćőďőřőď ć ŋăŋőłőŋšăłšě ŕřĺćőďĺš šăłęě ł şćěńĺůěŋĺ¿ řăśśšő£ŋĺľ, ŋő ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ĺğňěŋ£ěš śĺńş řăğřżćă ć śřăćŋěŋĺĺ ś ůĺśšżň ŋăŋőłőŋšăłšőň. Śřăćŋěŋĺě ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŋăŋőłőŋšăłšă ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă ĺ ŋăŋőłőŋšăłšă ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă ŕőłăğżćăěš, ůšő ŋăŋőłőŋšăłš ś ăšőňăřŋżň ćőďőřőďőň £ćń£ěšś£ ąőńěě śšăąĺńĳŋőľ łőŋťĺčşřăűĺěľ. Ŕő¡šőňş ć ąőńĳÿĺŋśšćě śńşůăěć ňőńěłşńă ćőďőřőďă ďĺśśőűĺĺřşěš śřăğş ęě ŕřĺ ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ś ŕăńńăďĺěćżň ŋăŋőłőŋšăłšőň.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě čřăŋšă Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ # 10-02-01274-ă. Ŕřĺ ćżŕőńŋěŋĺĺ řăąőšż ążńĺ ĺśŕőńĳğőćăŋż ćżůĺśńĺšěńĳŋżě řěśşřśż Ŋăşůŋő-ĺśśńěďőćăšěńĳśłőčő ćżůĺśńĺšěńĳŋőčő űěŋšřă Ňőśłőćśłőčő čőśşďăřśšćěŋŋőčő şŋĺćěřśĺšěšă ĺň. Ň.Ć. Ńőňőŋőśőćă (ŊĹĆŰ ŇČŞ).

1. V. S. Stepanyuk, P. Bruno, A. L. Klavsyuk et al., Phys.

Rev. B 69, 033302 (2004).

2. Hideaki Ohnishi, Yukihito Kondo, and Kunio Takayanagi, Nature, 395, 780 (1998).

3. J. M. Krans, J. M. van Ruitenbeek, V. V. Fisun et al., Nature 375, 767 (1995).

4. Varlei Rodrigues, Je¸erson Bettini, Paulo C. Silva, and Daniel Ugarte, Phys. Rev. Lett. 91, 096801 (2003).

5. V. S. Stepanyuk, A. L. Klavsyuk, W. Hergert et al., Phys. Rev. B 70, 195420 (2004).

6. Sergio B. Legoas, Douglas S. Galvao, Varlei Rodrigues, and Daniel Ugarte, Phys. Rev. Lett. 88, 076105 (2004).

7. Pavel Jel«“nek, Rub«en P«erez, Jos«e Ortega, and Fernando Flores, Phys. Rev. Lett. 96, 046803 (2006).

8. R. H. M. Smit, Y. Noat, C. Untiedt et al., Nature 419, 906 (2002).

9. Akihiro Enomoto, Shu Kurokawa, and Akira Sakai, Phys. Rev. B 65, 125410 (2002).

10. Yunhong Liu, Fenying Wang, Jianwei Zhao et al., Phys.

Chem. Chem. Phys. 11, 6514 (2009).

11. Eduardo Anglada, Jos«e A. Torres, F«elix Yndurain, and Jos«e M. Soler, Phys. Rev. Lett. 98, 096102 (2007).

12. Ă. Ń. Łńăćś¿ł, Ś. Ć. Łőńěśŋĺłőć, Ě. Ň. Śňěńőćă, Ă. Ň. Śăńěűłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 91, 169 (2010).

13. W. Zhong, Y. Cai, and D. Tomanek, Phys. Rev. B 46, 80998 (1992).

14. F. Calvo and D. Costa, J. Chem. Theory Comput. 6, 508 (2010).

15. H. L. Meyerheim, V. S. Stepanyuk, A. L. Klavsyuk et al., Phys. Rev. B 72, 113403 (2005).

16. Qing Pu, Yongsheng Leng, Leonidas Tsetseris et al., J.

Chem. Phys. 126, 144707 (2007).

17. Chenggang Zhou, Jinping Wu, Aihua Nie et al., J. Phys.

Chem. C 111, 12773 (2007).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 9 { 10 2011