Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 93, ćżŕ. 11, ś. 730 { 735 cfl 2011 č. 10 ĺ¿ŋ£

Ćńĺ£ŋĺě ćőďőřőďă ŋă ťőřňĺřőćăŋĺě ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ńĺŋěľŋő-űěŕőůěůŋőčő şčńěřőďă: ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżľ ŕőďţőď

đ. Č. Łőřőąőćă^{1)}, Ď. Ĺ. Ąăęăŋőć

Ťĺğĺůěśłĺľ ťăłşńĳšěš ŇČŞ ĺň. Ň.Ć. Ńőňőŋőśőćă, 119899 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 11 ăŕřěń£ 2011 č.

Ŕřőćěďěŋő šěőřěšĺůěśłőě ĺśśńěďőćăŋĺě ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ őśőąěŋŋőśšěľ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, ćţőď£źĺţ ć śőśšăć ŕńěŋőł ńĺŋěľŋő-űěŕőůěůŋőčő şčńěřőďă. Ŕőłăğăŋő, ůšő ďń£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ĺ śšăąĺńĺğăűĺĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŋăąń¿ďăěňżţ ĺğčĺąőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ŋěőąţőďĺňő ŕřĺśşšśšćĺě ŕřĺňěśěľ ćőďőřőďă ć łăňěřě ćő ćřěň£ śĺŋšěğă ńĺŋěľŋő-űěŕőůěůŋőčő şčńěřőďă. Ĺğčĺą şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ ťőřňĺřşěšś£ ć ŕřőűěśśě ăďśőřąűĺĺ ăšőňőć ćőďőřőďă ŋă űěŕőůłş. Őŕřěďěńěŋ őŕšĺňăńĳŋżľ şčőń ĺğčĺąă şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł. Ŕřőćěďěŋă őűěŋłă śšăąĺńĳŋőśšĺ ĺğőčŋşšżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ďńĺŋż ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšőć. Ŕřěďńőęěŋ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżľ ňěţăŋĺğň őąřăğőćăŋĺ£ ĺğőčŋşšżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ğă śůěš śńĺ£ŋĺ£ łőřőšłĺţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ś ćőďőřőďŋżňĺ őłőŋůăŋĺ£ňĺ.

Ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ ÿĺřőłĺľ ĺŋšěřěś ćżğżćă¿š ĺśśńěďőćăŋĺ£ şčńěřőďŋżţ ňăšěřĺăńőć, ć ůăśšŋőśšĺ ŋă őśŋőćě sp^1-ść£ğĺ şčńěřőďŋżţ ăšőňőć (ńĺŋěľŋżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł). Ďăŋŋżľ ňăšěřĺăń ążń ćŕěřćżě śĺŋšěğĺřőćăŋ ţĺňĺůěśłĺňĺ ňěšőďăňĺ ć 1959 č. ć ĹŊİŐŚě ĺň. Ŋěśňě£ŋőćă ĺ ŕőńşůĺń ŋăğćăŋĺě \łăřąĺŋ" [1]. Ŕő śşšĺ őŋ ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ńĺŋěľŋżě şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ, śŕőśőąŋżě ńĺąő ťőřňĺřőćăšĳ łřĺśšăńńĺůěśłş¿ řěÿěšłş, ć şğńăţ łőšőřőľ ćňěśšő ăšőňőć ŋăţőď£šś£ şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ (šăłőćă ňőďěńĳ śšřşłšşřż łřĺśšăńńă łăřąĺŋă) [2], ńĺąő śşźěśšćőćăšĳ ć ćĺďě őšďěńĳŋżţ ćőńőłőŋ [3] ĺ ŕńěŋőł, ŕőńşůěŋŋżţ 1990-ě čőďż ňěšőďőň ĺőŋŋőśšĺňşńĺřőćăŋŋőčő őśăęďěŋĺ£ şčńěřőďă (řăśŕżńěŋĺě čřăťĺšă ŋă ŕőćěřţŋőśšĳ ŕőďńőęłĺ, őąńşůăěňőľ ĺőŋăňĺ Ar^+) ŋă ŕőćěřţŋőśšĳ NaCl. Ďăŋŋżľ ŕńěŋőůŋżľ ňăšěřĺăń ŋăğćăŋ ďćşňěřŋő-şŕőř£ďőůěŋŋżň ńĺŋěľŋőűěŕőůěůŋżň şčńěřőďőň (ĎŞ ŃŰŞ) [4, 5]. Ŋă őśŋőćăŋĺĺ ďăŋŋżţ ¡ńěłšřőŋŋőľ ďĺťřăłűĺĺ ĺ ŁŘ-śŕěłšřőśłőŕĺĺ ążńă ŕřěďńőęěŋă ňőďěńĳ śšřşłšşřż ŕńěŋőł: ŕńěŋłĺ ĎŞ ŃŰŞ { ňŋőčőśńőľŋżě, łăęďżľ śńőľ śőśšőĺš ĺğ ĺğőčŋşšżţ ńĺŋěľŋżţ şčńěřőďŋżţ ăšőňŋżţ űěŕőůěł, ŕńőšŋő şŕăłőćăŋŋżţ ć čěłśăčőŋăńĳŋş¿ řěÿěšłş ĺ őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ ŋőřňăńĳŋő ł ŕőćěřţŋőśšĺ ŕńěŋłĺ. Řăśśšő£ŋĺě ňěęďş űěŕőůłăňĺ ńěęĺš ć ďĺăŕăğőŋě őš 0.490 ďő 0.503 ŋň. Šăłă£ ňőďěńĳ şďőćńěšćőř£ěš ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ďăŋŋżň. Őďŋăłő ŋă őśŋőćě ¡šĺţ ďăŋŋżţ ŋě şśšăŋőćńěŋő ňěţăŋĺğňă ťőřňĺřőćăŋĺ£ ĺğčĺąőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, łăł őšďěńĳŋżţ, šăł ĺ ć śőśšăćě ŕńěŋőł. Ć ść£ğĺ ś ¡šĺň ćőğŋĺłńă ŋěőąţőďĺňőśšĳ ŕřőćěďěŋĺ£ ďěšăńĳŋżţ šěőřěšĺůěśłĺţ ĺśśńěďőćăŋĺľ, łőšőřżě ŋă ăšőňŋőň şřőćŋě ŕőğćőń£š şšőů-

1)e-mail: KorobovaJG@yandex.ru

ŋĺšĳ őśőąěŋŋőśšĺ śšřőěŋĺ£ ńĺŋěľŋő-űěŕőůěůŋőčő şčńěřőďă łăł ć ćĺďě ŕńěŋőł, šăł ĺ ć ćĺďě őšďěńĳŋżţ űěŕőůěł.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż łőňŕńěłśŋőčő šěőřěšĺůěśłőčő ĺśśńěďőćăŋĺ£ ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć şśńőćĺľ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ĺğčĺąőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, łăł őďĺŋőůŋżţ, šăł ĺ ć śőśšăćě ŕńěŋőł ĎŞ ŃŰŞ [4{6], ĺ ćńĺ£ŋĺ£ ŕřĺňěśĺ ăšőňăřŋőčő ĺ ňőńěłşń£řŋőčő ćőďőřőďă ŋă ăšőňŋş¿ śšřşłšşřş ńĺŋěľŋő-űěŕőůěůŋőčő şčńěřőďă.

Ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ śćőľśšć ăšőňŋőľ śšřşłšşřż şčńěřőďŋżţ ňăšěřĺăńőć ążńĺ ŕřőćěďěŋż řăśůěšż ňěšőďőň ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋőľ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ś ŕőňőźĳ¿ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ, łőšőřă£ őśŋőćăŋă ŋă śăňőśőčńăśőćăŋŋőň řěÿěŋĺĺ şřăćŋěŋĺľ Łőŋă{Ÿěňă [7]. Šěőřěšĺůěśłĺě řăśůěšż ŕřőćőďĺńĺśĳ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ąăğĺśă ŕńőśłĺţ ćőńŋ. Őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ĺ PAW-ŕőšěŋűĺăńż őŕĺśżćăńĺśĳ ś ŕőňőźĳ¿ ŕřĺąńĺęěŋĺ£ őąőąźěŋŋżţ čřăďĺěŋšőć (GGA) [8]. Ďĺŋăňĺůěśłă£ řěńăłśăűĺ£ ăšőňőć őśşźěśšćń£ńăśĳ ďő šőčő ňőňěŋšă, ŕőłă őśšăšőůŋżě śĺńż, ďěľśšćş¿źĺě ŋă ĺőŋż, ŋě śšăŋőćĺńĺśĳ ňěŋĳÿě 0.01 ¡Ć/A. İŋěřčĺ£ őąřěğăŋĺ£ ąăğĺśă ŕńőśłĺţ ćőńŋ śőśšăćń£ńă 500 ¡Ć. Řăśůěšż ć ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă őśşźěśšćń£ńĺśĳ ć k-śěšłě, ŕőśšřőěŋŋőľ ňěšőďőň Ňőŋłţőřśšă{Ŕăłă [9], řăğňěřŋőśšĺ 1 � 1 � 10 ďń£ ĺďěăńĳŋżţ ąěśłőŋěůŋżţ űěŕőůěł. Ďń£ łőŋěůŋżţ űěŕőůěł řăśůěšż ŕřőćőďĺńĺśĳ ć őďŋőľ čăňňă-šőůłě. Ćżůĺśńěŋĺ£ ŕřőćőďĺńĺśĳ ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőčřăňňŋőčő ŕăłěšă VASP (Vienna ab-initio simulation package) [10], şśšăŋőćńěŋŋőčő ŋă śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőň łőňŕńěłśě ŚŁĹŤ { ŇČŞ Ůěążÿěć [11]. Ďń£ őűěŋłĺ ĺ śřăćŋěŋĺ£ ¡ŋěřčĺľ ř£ď őśŋőćŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ ążń šăłęě řăśśňőšřěŋ ś ŕőňőźĳ¿ ŕřő-

730 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 11 { 12 2011 čřăňňŋőčő ŕăłěšă SIESTA [12]. Ćő ćśěţ ćżůĺśńěŋĺ£ţ ŋăůăńĳŋőě řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ğăďăćăńőśĳ řăćŋżň 1.28 A (ůšő śőőšćěšśšćşěš łşňşńěŋőćőňş šĺŕş ść£ğĺ ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă). Ŕřĺ řăśůěšăţ, ść£ğăŋŋżţ ś ćńĺ£ŋĺěň ŕřĺňěśěľ ŋă śšřşłšşřş ńĺŋěľŋő-űěŕőůěůŋőčő şčńěřőďă, řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ĺ ćőďőřőďă ğăďăćăńőśĳ řăćŋżň 1.06 A, ćőďőřőďă ĺ ćőďőřőďă { 0.7 A.

Ŋăňĺ ążńő ŕřőćěďěŋő ĺśśńěďőćăŋĺě ćőğňőęŋőśšĺ őąřăğőćăŋĺ£ ĺğčĺąőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, ŕřěďńőęěŋŋżţ ć řăňłăţ őŕĺśăŋŋőľ ćżÿě ňőďěńĺ śšřşłšşřż ŕńěŋőł ĎŞ ŃŰŞ. Ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ ŕőďőąŋżţ ĺğčĺąőć ć şčńěřőďŋżţ űěŕ£ţ ćŕěřćżě şłăğăŋă Ţěľŋňăŋőň [13]. Ţěľŋňăŋ ŕřěďŕőńőęĺń, ůšő ďńĺŋŋżě şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ ąşďşš śšăąĺńĳŋż šőńĳłő ć šőň śńşůăě, ěśńĺ őŋĺ ĺğőčŋşšż. Ŕřĺ ¡šőň ŋă ĺğčĺąě ňőčşš őłăğăšĳś£ ŋěłőňŕěŋśĺřőćăŋŋżě ść£ğĺ. İšş čĺŕőšěğş Ţěľŋňăŋ őśŋőćżćăěš ŋă ňěţăŋĺğňě őąřăğőćăŋĺ£ ńĺŋěľŋő-űěŕőůěůŋőčő şčńěřőďă, ŕřěďńőęěŋŋőň Şĺššăłěřőň [14]. Śőčńăśŋő ěňş şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ őąřăğş¿šś£ ŕşšěň řăğřżćă őďĺŋăřŋżţ ść£ğěľ ć őśŋőćŋőľ ŕńőśłőśšĺ čřăťĺšă. Ŕřĺ ¡šőň ¡ńěłšřőŋż śďćĺčă¿šś£ ł ąńĺęăľÿĺň ďćőľŋżň ść£ğ£ň. Šăłĺě ĺğčĺąż ňőčşš őąěśŕěůĺšĳ ŕřĺśşšśšćĺě ŋěłőňŕěŋśĺřőćăŋŋżţ ść£ğěľ ĺğ-ğă ś řăśźěŕńěŋĺ£ ďćőľŋżţ ść£ğěľ. Řăśźěŕńěŋĺě šřőľŋżţ ść£ğěľ őśćőąőęďăěš ść£ğĺ, śőśěďŋĺě ś şůăśšłőň ĺğčĺąă, ŋő ŕřĺćőďĺš ł ŕěřěśšřőľłě űěŕőůłĺ ĺ śňěŋě šĺŕă ść£ğĺ ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă (ŕőńĺĺŋőćőčő (�CȷCȷCȷ) ŋă łşňşńěŋőćżľ (=Ś=Ś=Ś=)).

Ŕőśńě ŕřőćěďěŋĺ£ řăśůěšőć ś şůěšőň ĺőŋŋőľ řěńăłśăűĺĺ ąěśŕřĺňěśŋżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ś ĺğŋăůăńĳŋő ğăďăŋŋżňĺ ĺğčĺąăňĺ ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă ążńő őąŋăřşęěŋő, ůšő ć šăłĺţ űěŕőůłăţ ĺğčĺąż ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă řăğřşÿă¿šś£ ćő ćřěň£ ĺőŋŋőľ řěńăłśăűĺĺ, łăł ¡šő ŕőłăğăŋő ŋă řĺś. 1ă. Ŕőśłőńĳłş Ţěľŋňăŋ ćżďćĺčăń čĺŕőšěğş ő ŋăńĺůĺĺ ŋěłőňŕěŋśĺřőćăŋŋżţ ść£ğěľ ŋă ĺğčĺąě űěŕőůłĺ, ążńő ćżďćĺŋşšő ŕřěďŕőńőęěŋĺě, ůšő ś ăšőňőň ĺğčĺąă ňőęěš ążšĳ ść£- ğăŋ ăšőň ŕřĺňěśĺ, łőšőřżľ ąşďěš şůăśšćőćăšĳ ć ťőřňĺřőćăŋĺĺ ĺğčĺąă ĺ śšăąĺńĺğĺřőćăšĳ ěčő. Ŋă řőńĳ šăłőľ ŕřĺňěśĺ ĺďěăńĳŋő ŕőďţőďĺš ćőďőřőď. Ŋěłőšőřőě ěčő łőńĺůěśšćő ŕřĺśşšśšćőćăńő ćő ćřěň£ ¡łśŕěřĺňěŋšă ăšňőśťěřě łăňěřż ŕřĺ őśăęďěŋĺĺ sp^1-şčńěřőďă ŋă ŕőďńőęłş [3, 4]. Ďń£ ŕřőćěřłĺ ¡šőľ čĺŕőšěğż ŕřĺ řăśůěšăţ ć łăůěśšćě ŋăůăńĳŋőľ śšřşłšşřż ążńă ğăďăŋă ąěśłőŋěůŋă£ űěŕőůłă ś ĺğčĺąăňĺ ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă (şčőń ĺğčĺąă ğăďăćăńś£ řăćŋżň 120^ffi, łăł ć čřăťĺšě) ś ăšőňăňĺ ćőďőřőďă, ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżňĺ ł ăšőňăň şčńěřőďă ŋă ĺğčĺąăţ. Řěğşńĳšăš řăśůěšă šăłőľ űěŕőůłĺ ś ăšőňăňĺ ćőďőřőďă ŋă ĺğčĺąăţ ŕřĺćěďěŋ ŋă řĺś. 1b. Řăśůěš ŕőłăğăń, ůšő ć ŕřĺśşšśšćĺĺ ăšőňőć ćőďőřőďă ŋă ĺğčĺąăţ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ šăłőľ ĺğ-

Řĺś. 1. (a) Řěğşńĳšăš ĺőŋŋőľ řěńăłśăűĺĺ ąěśŕřĺňěśŋőľ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ. (b) Ĺğőčŋşšă£ şčńěřőďŋă£ űěŕőůłă ś ŕřĺňěśĳ¿ ćőďőřőďă ŕőśńě ĺőŋŋőľ řěńăłśăűĺĺ

čĺą śőţřăŋ£ěšś£ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋěĺğňěŋŋżň: şčőń ĺğčĺąă śőśšăćĺń 125.1^ffi. Šăłĺň őąřăğőň, śőčńăśŋő ŕőńşůěŋŋżň řěğşńĳšăšăň ăšőňż ćőďőřőďă śšăąĺńĺğĺřş¿š ĺğčĺąż şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł šăł, ůšő őŋĺ ŕőńŋőśšĳ¿ şďőćńěšćőř£¿š ňőďěńĺ Ţěľŋňăŋă. Ŕřĺ ¡šőň ĺğŋăůăńĳŋő ğăďăŋŋă£ čěőňěšřĺ£ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ĺğňěŋ£- ěšś£.

Ŕőśłőńĳłş ŋăńĺůĺě ć śšřşłšşřě ŕńěŋőł ĎŞ ŃŰŞ ĺğčĺąőć, řăğďěńěŋŋżţ ńĺŋěľŋżňĺ ťřăčňěŋšăňĺ, őąŋăřşęěŋő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő [4], ś űěńĳ¿ ďěšăńĳŋőčő őŕĺśăŋĺ£ śšřşłšşřż ŕńěŋőł ążńĺ ŕřőćěďěŋż ĺśśńěďőćăŋĺ£ ąěśłőŋěůŋőľ ĺğőčŋşšőľ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ ś ăšőňăňĺ ćőďőřőďă ŋă ĺğčĺąăţ. Ŕřĺ ¡šőň ćăřĳĺřőćăńăśĳ ďńĺŋă ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšőć ňěęďş ĺğčĺąăňĺ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł n (őš ďćşţ ďő ďćěŋăďűăšĺ ăšőňőć). Řěğşńĳšăšż ¡šĺţ řăśůěšőć ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś. 2. Ŋă řĺśşŋłě ŕőłăğăŋă ğăćĺśĺňőśšĳ şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ ĺğőčŋşšżţ űěŕőůěł (ć řăśůěšě ŋă őďĺŋ ăšőň) E_b őš ďńĺŋż ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšőć. Śšăąĺńĳŋőśšĳ řăğńĺůŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ ĺğőčŋşšżţ űěŕőůěł ňőęŋő řăśśňőšřěšĳ ć šěřňĺŋăţ ćšőřőľ ŕřőĺğćőďŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ D_2(n) = E_b(n +1)+ E_b(n �1)�

� 2Eb(n), łőšőřă£ ŕőłăğżćăěš őšŋőśĺšěńĳŋş¿ śšă-

ąĺńĳŋőśšĳ łńăśšěřőć ĺğ n ăšőňőć ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś łńăśšěřăňĺ, śőśšő£źĺňĺ ĺğ n � 1 ĺ n + 1 ăšőňőć. Ŕőńőęĺšěńĳŋőě ğŋăůěŋĺě ćěńĺůĺŋż D_2(n) őğŋăůăěš, ůšő ćěřő£šŋőśšĳ őąŋăřşęĺšĳ łńăśšěřż, śőśšő£źĺě ĺğ n ăšőňőć, ćżÿě, ůěň śőśšő£źĺě ĺğ n � 1 ĺ n + 1

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 11 { 12 2011 3^�

Řĺś. 2. Ğăćĺśĺňőśšĳ şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ ĺ ćšőřőľ ŕřőĺğćőďŋőľ şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ ĺğőčŋşšżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł őš ůĺśńă ăšőňőć ć ńĺŋěľŋőň ťřăčňěŋšě

ăšőňőć. Ŕőďőąŋă£ ňěšőďĺłă řăŋěě şśŕěÿŋő ŕřĺňěŋ£- ńăśĳ ďń£ ĺğşůěŋĺ£ ňăśś-śŕěłšřőć \ňăčĺůěśłĺţ" śćőąőďŋżţ łńăśšěřőć [15]. Šăłĺň őąřăğőň, ĺğ řĺś. 2 ćĺďŋő, ůšő ćěřő£šŋőśšĳ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšőć ś ůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć ćżÿě, ůěň ś ŋěůěšŋżň. Śšőĺš őšňěšĺšĳ, ůšő ÿěśšĺăšőňŋżě ńĺŋěľŋżě ťřăčňěŋšż şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł (n = 6) ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŋăąń¿ďăńĺśĳ ć śšřşłšşřě łřĺśšăńńőć łăřąĺŋă [2]. Ĺśţőď£ ĺğ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ ŕő őŕřěďěńěŋĺ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŕńěŋőł ĎŞ ŃŰŞ ĺ śřăćŋěŋĺ£ ¡šĺţ řěğşńĳšăšőć ś šěőřěšĺůěśłĺ řăśśůĺšăŋŋżňĺ ňěšőďőň ŃŁĂŐ ďń£ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż łőŋěůŋżţ ŕř£ňżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ążń śďěńăŋ ćżćőď ő šőň, ůšő ďńĺŋż ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšőć űěŕőůěł ć ŕńěŋłăţ n ˘ 8 [16]. Ŕő¡šőňş ďăńěě ŕřőűěśś ťőřňĺřőćăŋĺ£ ĺ şśšőľůĺćőśšĳ ĺğčĺąă şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł řăśśňăšřĺćăńĺśĳ ŋă ŕřĺňěřě ćőśĳňĺăšőňŋżţ ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšőć.

Ŕőśłőńĳłş ĺğčĺą śšăąĺńĺğĺřşěšś£ ŕřĺňěśĳ¿ ćőďőřőďă, śńěďş¿źĺň ÿăčőň śšăńő ĺśśńěďőćăŋĺě ŕřőűěśśă őąřăğőćăŋĺ£ ĺğčĺąă ğă śůěš ăďśőřąűĺĺ ăšőňőć ćőďőřőďă ł şčńěřőďŋőľ űěŕőůłě. Ďń£ ¡šőčő ążń ŕřőćěďěŋ śńěďş¿źĺľ řăśůěšŋżľ ¡łśŕěřĺňěŋš. Ř£ďőň ś ŕř£ňőľ ąěśłőŋěůŋőľ łşňşńěŋőćőľ űěŕőůłőľ (ć őšńĺůĺě őš ŕřěďżďşźěčő śńşůă£, łőčďă ĺğčĺą ğăďăćăńś£ ĺğŋăůăńĳŋő) ŕőňěśšĺńĺ ăšőňż ćőďőřőďă ś řăğŋżţ śšőřőŋ őš űěŕőůłĺ ŋăŕřőšĺć ăšőňőć şčńěřőďă ŋă řăśśšő£- ŋĺ£ţ, ďőŕşśłă¿źĺţ ćğăĺňőďěľśšćĺě şčńěřőďă ś ćőďőřőďőň (1.06 A). Ŕőśńě ĺőŋŋőľ řěńăłśăűĺĺ ŕřőĺğőÿńă ăďśőřąűĺ£ ăšőňőć ćőďőřőďă ł şčńěřőďŋőľ űěŕőůłě ĺ śťőřňĺřőćăńś£ ĺğčĺą ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă (řĺś. 3a). İŋěřčĺ£ ăďśőřąűĺĺ śőśšăćĺńă E_{ads} = 2.88 ¡Ć. Řăśśšő- £ŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ ć ¡šőň śńşůăě ŕőńşůĺńĺśĳ šăłĺňĺ ęě, łăł ĺ ŕřĺ řăśůěšě ś ĺğŋăůăńĳŋő ğăďăŋŋżň ĺğčĺąőň. Şčőń śťőřňĺřőćăćÿěčőś£ ĺğčĺąă őłăğăńś£ řăćŋżň 128.2^ffi. Řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ăšőňş ćőďő-

Řĺś. 3. Ťőřňĺřőćăŋĺě ĺğčĺąőć ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă ć şčńěřőďŋżţ űěŕőůłăţ: (a) ďćă ăšőňă ćőďőřőďă ăďśőřąĺřş¿šś£ ŋă űěŕőůłş śąőłş; (b) śőěďĺŋěŋĺě łőŋěůŋżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ś ăšőňăňĺ ćőďőřőďă ŋă łőŋűăţ

řőďă ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋő ŕřĺśőěďĺŋ£šĳś£ ł ăšőňăň şčńěřőďă ć űěŕőůłě, ă ŋě ŋăţőďĺšĳś£ ć śőśěďŋĺţ ŕőğĺűĺ£ţ ăďśőřąűĺĺ, ğăŋĺňă£ ŕőńőęěŋĺě ŋăŕřőšĺć ňěęďőşğńĺ£ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ. İŋěřčĺ£ śĺśšěňż ć śńşůăě ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ăšőňă ćőďőřőďă ł űěŕőůłě ŋă 1.06 ¡Ć ŋĺęě, ůěň ć šőň śńşůăě, łőčďă őŋ őśšăěšś£ ŋěŕřĺśőěďĺŋěŋŋżň. Ŕřĺ ¡šőň ăďśőřąĺřőćăŋŋżľ ăšőň ćőďőřőďă ďěťőřňĺřşěš şčńěřőďŋş¿ űěŕőůłş ĺ ćżš£- čĺćăěš şčńěřőďŋżľ ăšőň ŋă 0.48 A őšŋőśĺšěńĳŋő őśĺ űěŕőůłĺ, ŋăřşÿă£ ěě ńĺŋěľŋőśšĳ.

Šăłĺň őąřăğőň, ŋăň şďăńőśĳ şśšăŋőćĺšĳ, ůšő ďń£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ĺğčĺąőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ŋěőąţőďĺňő ŕřĺśşšśšćĺě ć łăňěřě ăšőňăřŋőčő ćőďőřőďă. Őďŋăłő ŕřĺśşšśšćş¿źĺľ šăň ćőďőřőď ňőęěš ŋăţőďĺšĳś£ ŋě šőńĳłő ć ăšőňăřŋőň, ŋő ĺ ć ňőńěłşń£řŋőň śőśšő£ŋĺĺ. Ŕő¡šőňş ćőğŋĺłăěš ŋěőąţőďĺňőśšĳ ŕřőćěďěŋĺ£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ňőńěłşńż H_2 ś şčńěřőďŋőľ űěŕőůłőľ. Řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ďĺśśőűĺăűĺĺ ňőńěłşńż ćőďőřőďă ćąńĺğĺ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ ŋě ŕřőĺśţőďĺš, őďŋăłő ŋăąń¿ďăěšś£ ťĺğĺśőřąűĺ£ ňőńěłşńż ćőďőřőďă ŋă řăśśšő£ŋĺĺ 3.3 A őš őśĺ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ ś ŋĺğłőľ ¡ŋěřčĺěľ ăďśőřąűĺĺ ŕőř£ďłă 0.05 ¡Ć. İšĺ řěğşńĳšăšż ţőřőÿő śőčńăśş¿šś£ ś ŋěďăćŋő ŕőńşůěŋŋżňĺ ć řăąőšě [17], čďě şšćěřęďăěšś£, ůšő ďń£ ďĺśśőűĺăűĺĺ ňőńěłşńż ćőďőřőďă ŕřĺ ěě ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ś şčńěřőďŋőľ űěŕőůłőľ ďőńęěŋ ążšĳ ŕřěőďőńěŋ ćżśőłĺľ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺľ ąăřĳěř ŕőř£ďłă 4 ¡Ć, ůšő ğăšřşďŋ£ěš łĺŋěšĺłş ŕřőűěśśă. Ŕőśłőńĳłş ďĺśśőűĺăűĺ£ ňőńěłşńż ćőďőřőďă ňăńőćěřő£šŋă, ďăńěě ążń ĺśśńěďőćăŋ ŕřőűěśś ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ďćşţ ăšőňőć ćőďőřőďă, ŋăţőď£źĺţś£ ćąńĺğĺ ďřşč őš ďřşčă, ś şčńě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 11 { 12 2011 řőďŋőľ űěŕőůłőľ. Ś ¡šőľ űěńĳ¿ őďĺŋ ăšőň ćőďőřőďă ążń ŕőňěźěŋ ŋăŕřőšĺć ăšőňă şčńěřőďă ć űěŕőůłě ŋă řăśśšő£ŋĺĺ ăďśőřąűĺĺ 1.09 A, ă ćšőřőľ { ř£ďőň ś ŕěřćżň ŋă řăśśšő£ŋĺĺ 0.7 A (śőőšćěšśšćş¿źěň ďńĺŋě ść£ğĺ ć ňőńěłşńě ćőďőřőďă) ŕăřăńńěńĳŋő űěŕőůłě. Ć řěğşńĳšăšě ĺőŋŋőľ řěńăłśăűĺĺ ăšőňż ćőďőřőďă řăğőÿńĺśĳ ďřşč őš ďřşčă ĺ ăďśőřąĺřőćăńĺśĳ ŋă śőśěďŋĺţ ăšőňăţ şčńěřőďă, śĺńĳŋő ďěťőřňĺřőćăć şčńěřőďŋş¿ űěŕőůłş. Řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă, ł łőšőřżň ŕřĺśőěďĺŋĺńĺśĳ ăšőňż ćőďőřőďă, śőśšăćĺńő d_C = 1.4 A, ă ňěęďş ăďśőřąĺřőćăŋŋżňĺ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă { d_H = 2.1 A, ůšő śőčńăśşěšś£ ś řěğşńĳšăšăňĺ, ŕőńşůěŋŋżňĺ ć řăąőšě [17]. Ăďśőřąĺřőćăŋŋżě ăšőňż ćőďőřőďă śĺńĳŋő ďěťőřňĺřőćăńĺ şčńěřőďŋş¿ űěŕőůłş ĺ ćżš£ŋşńĺ şčńěřőďŋżě ăšőňż, ł łőšőřżň ŕřĺśőěďĺŋĺńĺśĳ, ĺğ űěŕőůłĺ ŋă 0.76 A őšŋőśĺšěńĳŋő ěě őśĺ, ŋăřşÿă£ śĺňňěšřĺ¿ ĺ ńĺŋěľŋőśšĳ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ. Ňż ŕřěďŕőńőęĺńĺ, ůšő ăšőňż ćőďőřőďă ć ŕřőűěśśě ăďśőřąűĺĺ ďőńęŋż ŕřĺśőěďĺŋ£šĳś£ ś řăğŋżţ śšőřőŋ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ ďń£ şňěŋĳÿěŋĺ£ ěě ďěťőřňăűĺĺ ĺ ćőśśšăŋőćńěŋĺ£ śĺňňěšřĺĺ, ťőřňĺřş£ šěň śăňżň ĺğčĺą ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă. Ć ŕőńĳğş ďăŋŋőčő řăśśşęďěŋĺ£ śćĺďěšěńĳśšćş¿š řěğşńĳšăšż ŕő ăďśőřąűĺĺ őšďěńĳŋżţ ăšőňőć ćőďőřőďă ŋă čřăťěŋőćőň ńĺśšě [18]. Őŋĺ ŕőłăğăńĺ, ůšő ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżě ăšőňż ćőďőřőďă ďěťőřňĺřş¿š čřăťěŋ ĺ ĺň ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋěě ăďśőřąĺřőćăšĳś£ ś řăğŋżţ śšőřőŋ őš čřăťěŋőćőčő ńĺśšă, şňěŋĳÿă£ ěčő ďěťőřňăűĺ¿. Ŋăÿĺ řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő łőŋťĺčşřăűĺ£ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ ś ĺğčĺąăňĺ, ŋă łőšőřżţ ăšőňż ćőďőřőďă ŕřĺśőěďĺŋěŋż ŕő řăğŋżě śšőřőŋż őš ŋěě, őąńăďăěš ąőńěě ŋĺğłőľ ¡ŋěřčĺěľ, ůěň šă, ŕřĺ łőšőřőľ ăšőňż ćőďőřőďă ŕřĺśőěďĺŋěŋż ś őďŋőľ śšőřőŋż şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ. Řăğŋĺűă ¡ŋěřčĺľ őłăğăńăśĳ śşźěśšćěŋŋőľ ĺ śőśšăćĺńă 1.01 ¡Ć^{2)}. Ğďěśĳ śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő ŕőţőęă£ śĺšşăűĺ£ ŋăąń¿ďăěšś£ ć ŋěďăćŋő őŕĺśăŋŋőň şčńěřőďŋőň ňăšěřĺăńě čřăťăŋě, śşźěśšćőćăŋĺě łőšőřőčő śŋăůăńă ążńő ŕřěďśłăğăŋő šěőřěšĺůěśłĺ [19], ĺ ńĺÿĳ ğăšěň őŋ ążń ŕőńşůěŋ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő [20]. İšőš ňăšěřĺăń ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ čřăťěŋőćżľ ńĺśš ś ăšőňăňĺ ćőďőřőďă, ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżňĺ ł łăęďőňş ăšőňş şčńěřőďă ĺ řăśŕőńőęěŋŋżňĺ ś řăğŋżţ śšőřőŋ őš ŕńőśłőśšĺ čřăťěŋă ć ÿăţňăšŋőň ŕőř£ďłě. Ŕřĺ šăłőň řăśŕőńőęěŋĺĺ ăšőňőć ćőďőřőďă ŋă čřăťěŋě čřăťěŋőćżľ ńĺśš ŕěřěśšăěš ążšĳ ŕńőśłĺň. Ăšőňż şčńěřőďă ćżš£čĺćă¿šś£ ĺğ ŕńőśłőśšĺ ć śšőřőŋş ăšőňă ćőďőřőďă ŋă ćěńĺůĺŋş ŕőř£ďłă 0.3 A, őąřăğş£ čőťřĺřőćăŋŋş¿

2)Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ążńă šăłęě řăśśňőšřěŋă łőŋťĺčşřăűĺ£ ńĺŋěľŋőľ űěŕőůłĺ şčńěřőďă ś ďćşň£ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă, ăďśőřąĺřőćăŋŋżňĺ ł őďŋőňş ăšőňş şčńěřőďă ś řăğŋżţ śšőřőŋ őš űěŕőůłĺ. Šăłă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ őłăğăńăśĳ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ğŋăůĺšěńĳŋő ňěŋěě ćżčőďŋă, ůěň ĺğčĺą ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă.

śšřşłšşřş [18]. Śńěďş¿źĺň ÿăčőň ążń ăŋăńĺğ şśšőľůĺćőśšĺ ĺğčĺąă ł ćőğňőęŋőňş ŕěřěňěźěŋĺ¿ őďŋőčő ĺğ ďćşţ ăšőňőć ćőďőřőďă ćďőńĳ űěŕĺ ňěęďş ĺďěŋšĺůŋżňĺ ŕőğĺűĺ£ňĺ ăďśőřąűĺĺ. Ďń£ ¡šőčő ążń ŕřőćěďěŋ śńěďş¿źĺľ řăśůěšŋżľ ¡łśŕěřĺňěŋš. Ążńă řăśśňőšřěŋă ĺďěăńĳŋă£ şčńěřőďŋă£ űěŕőůłă, ć łőšőřőľ őďŋă ŕăřă ăšőňőć ćőďőřőďă ťőřňĺřőćăńă ĺğčĺą, ć šő ćřěň£ łăł ŋă śőśěďŋěň ĺğčĺąě őďĺŋ ăšőň ćőďőřőďă őśšăćăńś£ ŋă ňěśšě, ă ďřşčőľ ďćĺčăńś£ ćďőńĳ űěŕĺ ł śőśěďŋěňş ĺğčĺąş (řĺś. 4ă). Řăśśůĺšżćăńăśĳ ¡ŋěřčĺ£ śěňěľśšćă

Řĺś. 4. (ă) Ůěšżřě ăšőňŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, ĺńń¿śšřĺřş¿źĺě ŕřőűěśś řăğřşÿěŋĺ£ ĺğčĺąă ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă. (b) Řăśśůĺšăŋŋă£ řăğŋőśšĳ śćőąőďŋżţ ¡ŋěřčĺľ (´E) ňěęďş ďćşň£ şčńěřőďŋżňĺ űěŕőůłăňĺ ś ďěťőřňĺřőćăŋŋżň ĺ ŋőřňăńĳŋżň ĺğčĺąőň;

En { śćőąőďŋă£ ¡ŋěřčĺ£ šěłşźěľ śĺśšěňż; E0 { śćőąőď-

ŋă£ ¡ŋěřčĺ£ śĺśšěňż ś ŋőřňăńĳŋżň ĺğčĺąőň ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă

šăłĺţ śĺśšěň ś şůěšőň ĺőŋŋőľ řěńăłśăűĺĺ. Łăł ŕőłăğăń řăśůěš, ňĺŋĺňăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺěľ őąńăďăěš şčńěřőďŋă£ űěŕőůłă, ć łőšőřőľ ăšőňż ćőďőřőďă ŕřĺśőěďĺŋ£- ¿šś£ ł śőśěďŋĺň ăšőňăň şčńěřőďă, ťőřňĺřş£ ĺğčĺą ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă (řĺś. 4b). Ćżĺčřżÿ ć ¡ŋěřčĺĺ śőśšăćń£ěš őš 0.92 ďő 3.31 ¡Ć. Šăłęě řăśůěšż ŕőłăğă-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 11 { 12 2011 ńĺ śşźěśšćőćăŋĺě őśűĺńń£űĺľ ¡ŋěřčĺĺ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ďńĺŋż ńĺŋěľŋőčő ťřăčňěŋšă. Łőŋťĺčşřăűĺĺ űěŕőůěł ś ůěšŋőň ůĺśńőň ăšőňőć şčńěřőďă ć ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšăţ ńěęăš ŕřĺňěřŋő ŋă 2 ¡Ć ŋĺęě ŕő ¡ŋěřčĺĺ, ůěň łőŋťĺčşřăűĺĺ ś ŋěůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć şčńěřőďă ć ńĺŋěľŋőň ťřăčňěŋšě. Łăł ŕőłăğăńĺ ŋăÿĺ řăśůěšż, ŋăąń¿ďăěňżě őśűĺńń£űĺĺ ść£ğăŋż ś ĺğňěŋěŋĺěň šĺŕă ść£ğĺ ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ć ńĺŋěľŋőň ťřăčňěŋšě. Ńĺŋěľŋżě ťřăčňěŋšż ś ůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć ĺňě¿š řăćŋőćěśŋş¿ łşňşńěŋőćş¿ śšřşłšşřş, ă ś ŋěůěšŋżň { ŕőńĺĺŋőćş¿.

Šăłĺň őąřăğőň, ŋăÿĺ řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ďń£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ śšăąĺńĳŋżţ ĺğčĺąőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ŋěőąţőďĺňő ŕřĺśşšśšćĺě ăšőňőć ŕřĺňěśĺ (ćőďőřőďă). Ŕřĺ ¡šőň şčőń ĺğčĺąă śőśšăćń£ěš őłőńő 130^ffi. Ťőřňĺřş¿šś£ ńĺŋěľŋżě ťřăčňěŋšż ś ůěšŋżň ůĺśńőň ăšőňőć. Ăŋăńőčĺůŋżě řăśůěšż, ŕřőćěďěŋŋżě ďń£ ăŋśăňąń£ űěŕőůěł ć ŕńěŋőůŋőľ śšřşłšşřě, ŕřĺćěńĺ ł šăłĺň ęě řěğşńĳšăšăň.

Ŕřĺ śĺŋšěğě ŕńěŋőł ĎŞ ŃŰŞ ňěšőďőň ĺőŋŋőśšĺňşńĺřőćăŋŋőčő őśăęďěŋĺ£ şčńěřőďă [5] ŕřőĺśţőďĺš řăśŕżńěŋĺě čřăťĺšă ś ŕőśńěďş¿źĺň őśăęďěŋĺěň şčńěřőďă ŋă ŕőćěřţŋőśšĳ ŕőďńőęłĺ. Śńěďőćăšěńĳŋő, ł ŕőďńőęłě ŕőďţőď£š łőŋěůŋżě űěŕőůłĺ ăšőňőć şčńěřőďă, ł łőšőřżň ćő ćřěň£ ŕřőńěšă ůěřěğ łăňěřş ňőčşš ŕřĺśőěďĺŋ£šĳś£ ăšőňż ćőďőřőďă. Őďŋăłő ăšőňż ćőďőřőďă ňőčşš ăďśőřąĺřőćăšĳś£ łăł ŋă śăňş şčńěřőďŋş¿ űěŕőůłş, šăł ĺ ŋă ěě őłőŋůăŋĺě ŕő ăŋăńőčĺĺ ś ŕřőűěśśőň ŕăśśĺćăűĺĺ śćőąőďŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ ňěšăńńă. Ś ďřşčőľ śšőřőŋż, śşźěśšćőćăŋĺě ĺ śšăąĺńĳŋőśšĳ ďńĺŋŋżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, ŕăśśĺćĺřőćăŋŋżţ ćőďőřőďőň, ďőłăğăŋż ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ĺ šěőřěšĺůěśłĺ (ć ůăśšŋőśšĺ, ŋă ŕřĺňěřě HC_nH, n = 2�20) [21{ 24]. Ŋăÿĺ řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ¡ŋěřčĺ£ ăďśőřąűĺĺ ăšőňă ćőďőřőďă ŋă łőŋűě ćőśĳňĺăšőňŋőľ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ őłăğăńăśĳ śşźěśšćěŋŋőľ ĺ śőśšăćĺńă 5.49 ¡Ć (ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ğŋăůěŋĺě ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ ćőďőřőďă ć ąěŋğőńě śőśšăćń£ěš 4.7 ¡Ć [25]). Śńěďőćăšěńĳŋő, ŕřőűěśś ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ăšőňőć ćőďőřőďă ł łőŋűăň şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďěŋ. Ć řěğşńĳšăšě ążń śňőďěńĺřőćăŋ śńěďş¿źĺľ ŕřőűěśś řőśšă ŕńěŋőł ĎŞ ŃŰŞ. Şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ ś ăšőňăňĺ ćőďőřőďă ŋă łőŋűăţ śąńĺęăńĺśĳ łőŋűăňĺ ŋă řăśśšő£- ŋĺ£, ŕőğćőń£¿źĺě ĺň ćğăĺňőďěľśšćőćăšĳ ďřşč ś ďřşčőň (řĺś. 3b) (ŕőř£ďłă 1.5 A). Ąńăčőďăř£ ĺőŋŋőľ řěńăłśăűĺĺ űěŕőůłĺ śőěďĺŋ£ńĺśĳ łőŋűăňĺ, ŕřĺůěň ăšőňż ćőďőřőďă, ĺğŋăůăńĳŋő ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżě ł łőŋűăň şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, ťőřňĺřőćăńĺ ĺğčĺą ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă, řăśŕőńăčă£śĳ ŕő řăğŋżě śšőřőŋż őš şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ. Śőčńăśŋő řăśůěšăň, řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ć ńĺŋěľŋőň ťřăčňěŋšě ůěřěďşěšś£: 1.3 A ĺ 1.2 A. Řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ĺ ćőďőřőďă 1.09 A, ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ŋă ĺğčĺąě 1.4 A. Şčőń ĺğčĺąă ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă 123.1^ffi, ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ĺ ćőďőřőďă 118.8^ffi. Šăłĺň őąřăğőň, ć řěğşńĳšăšě ŕřőćěďěŋŋżţ řăśůěšőć ŕřěďńőęěŋ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżľ ňěţăŋĺğň őąřăğőćăŋĺ£ ĺğőčŋşšżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ć śőśšăćě ŕńěŋőł ĎŞ ŃŰŞ. Ňż ďőŕşśłăěň, ůšő ł ŕőďńőęłě ŕőďńěšă¿š łőřőšłĺě ŕř£ňżě şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ, ŕőńşůěŋŋżě ć řěğşńĳšăšě řăśŕżńěŋĺ£ čřăťĺšă. Ćő ćřěň£ őśăęďěŋĺ£ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ŋă ŕőďńőęłş ăšőňż ćőďőřőďă ĺğ ăšňőśťěřż łăňěřż ŕřĺśőěďĺŋ£¿šś£ ł łőŋűăň ¡šĺţ űěŕőůěł ĺńĺ ăďśőřąĺřş¿šś£ ŋă ŋĺţ, ťőřňĺřş£ ĺğčĺą. Ŋăĺąőńěě ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋżľ ŕřőűěśś { ŕăśśĺćăűĺ£ łőŋűőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ćőďőřőďőň, ŕőśłőńĳłş őŋ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďěŋ ĺ šřěąşěš ňěŋĳÿěľ łőŋűěŋšřăűĺĺ ćőďőřőďă ć łăňěřě. Őďŋăłő ăďśőřąűĺ¿ ćőďőřőďă ŋă űěŕőůłş šăłęě ŋěńĳğ£ ŕőńŋőśšĳ¿ ĺśłń¿ůăšĳ ĺğ řăśśňőšřěŋĺ£. Ć ¡šőľ śĺšşăűĺĺ űěŕőůłĺ ćőğńě ŕőďńőęłĺ ŕřĺąńĺęă¿šś£ ŋă řăśśšő£ŋĺ£ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ł şęě řăśšşźĺň ŋă ŕőďńőęłě űěŕőůłăň, ŋă łőŋűăţ łőšőřżţ ďőńęŋż ążšĳ ăšőňż ćőďőřőďă. Ŕřĺńěšěćÿĺě űěŕőůłĺ ŕřĺśőěďĺŋ£¿šś£ ł řăśšşźĺň ŋă ŕőďńőęłě. Ŕřĺ ¡šőň łőŋűěćżě ăšőňż ćőďőřőďă śřăğş ťőřňĺřş¿š ĺğčĺą ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă. Ăŋăńőčĺůŋő śőěďĺŋěŋĺě űěŕőůěł ĺ ťőřňĺřőćăŋĺě ďńĺŋŋőľ ĺğőčŋşšőľ űěŕőůłĺ ćőğňőęŋő ćő ćřěň£ ŕřőńěšă şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ůěřěğ łăňěřş, ěśńĺ őŋĺ śąńĺğ£šś£ ŋă řăśśšő£ŋĺ£, ďőśšăšőůŋżě ďń£ ćğăĺňőďěľśšćĺ£. Ć ¡šőň śńşůăě ł űěŕőůłăň, řăśšşźĺň ŋă ŕőďńőęłě, ŕřĺśőěďĺŋĺšś£ şęě ĺğőčŋşšă£ şčńěřőďŋă£ űěŕőůłă, ťőřňĺřş£ őůěřěďŋőľ ĺğčĺą.

Ĺšăł, ůšő ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕřőćěďěŋő ĺśśńěďőćăŋĺě ăšőňŋőčő śšřőěŋĺ£ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, ĺğ łőšőřżţ śőśšő£š ŕńěŋłĺ ĎŞ ŃŰŞ. Řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ďń£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ĺ śšăąĺńĺğăűĺĺ ţěľŋňăŋőćśłĺţ ĺğčĺąőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ŋěőąţőďĺňő ŕřĺśşšśšćĺě ăšőňőć ŕřĺňěśĺ, ŋăŕřĺňěř ćőďőřőďă. Ĺśśńěďőćăŋő ćğăĺňőďěľśšćĺě őšďěńĳŋżţ ăšőňőć ćőďőřőďă ĺ ňőńěłşńż H_2 ś şčńěřőďŋőľ űěŕőůłőľ. Ŕőłăğăŋő, ůšő ňőńěłşńă ćőďőřőďă ťĺğĺśőřąĺřşěšś£ ŋă űěŕőůłş şčńěřőďă ś ňăńőľ ¡ŋěřčĺěľ ăďśőřąűĺĺ, ć šő ćřěň£ łăł ăšőňż ćőďőřőďă ăďśőřąĺřş¿šś£ ŋă śőśěďŋĺě ăšőňż şčńěřőďă ć űěŕĺ, śĺńĳŋő ěě ďěťőřňĺřş£. Łăł ŕőłăğăńĺ řăśůěšż, ăšőňăň ćőďőřőďă ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋő ŕřĺśőěďĺŋ£šĳś£ ł śőśěďŋĺň ăšőňăň şčńěřőďă ś řăğŋżţ śšőřőŋ őš űěŕőůłĺ, ťőřňĺřş£ ĺğčĺą ţěľŋňăŋőćśłőčő šĺŕă. Őŕřěďěńěŋ őŕšĺňăńĳŋżľ şčőń ĺğčĺąă şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł (őłőńő 130^ffi). Ŕřěďńőęěŋż ňěţăŋĺğň řőśšă ĺğőčŋşšżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ć śőśšăćě ŕńěŋőł ĎŞ ŃŰŞ ĺ ďćă ŕşšĺ őąřăğőćăŋĺ£ ĺğčĺąőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł: ůěřěğ ăďśőřąűĺ¿ ăšőňőć ćőďőřőďă ŋă śőśěďŋĺě ăšőňż şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ ĺ ŕőśřěďśš-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 11 { 12 2011

Ćńĺ£ŋĺě ćőďőřőďă ŋă ťőřňĺřőćăŋĺě ăšőňŋőľ śšřşłšşřż . . . 735

ćőň śőěďĺŋěŋĺ£ łőřőšłĺţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, ŕăśśĺćĺřőćăŋŋżţ ŋă łőŋűăţ ćőďőřőďőň.

Ăćšőřż ąńăčőďăř£š ŕřőť. Ă.Ť. Ăńěłśăŋďřőćă ĺ ŕřőť. Ň.Ą. Čşśěćş ğă ŕřěďőśšăćńěŋĺě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ, ść£ğăŋŋżţ ś śĺŋšěğőň ĎŞ ŃŰŞ, ĺ ŕńőďőšćőřŋőě őąśşęďěŋĺě řěğşńĳšăšőć, ŕőńşůěŋŋżţ ć ďăŋŋőľ řăąőšě.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě čřăŋšă Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ # 10-02- 01274.

1. Yu. Kudryavtsev, S. Evsyukov, M. Guseva et al., Chemistry and Physics of Carbon, A Series of Advances, Eds. P. A. Thrower, Marcel Dekker Inc., New York, 1997.

2. Yu. Kudryavtsev, S. Evsyukov, M. Guseva et al., Carbon 30, 213(1992).

3. Ć. Č. Ąăąăěć, Ć. Ć. Ţćőśšőć, Ň. Ą. Čşśěćă ĺ ďř., Ŕőćěřţŋőśšĳ. Řěŋščěŋőćśłĺě, śĺŋţřőšřőŋŋżě ĺ ŋěľšřőŋŋżě ĺśśńěďőćăŋĺ£ 5, 89(2007).

4. Franco Cataldo, Polyynes Synthesis, Properties, and Aplications, CRC Press Taylor & Francis Group, 2006 (V. G. Babaev, M. B. Guseva, N. D. Novikov et al., p. 219).

5. Ć. Č. Ąăąăěć, Ŋ. Ď. Ŋőćĺłőć, Ň. Ą. Čşśěćă ĺ ďř., Ŋăŋőšěţŋőńőčĺĺ: řăğřăąőšłă, ŕřĺňěŋěŋĺě 2, 53(2010).

6. Ŋ. Ď. Ŋőćĺłőć, Ć. Ď. Łőůăłőć, Č. Č. Šěńěčĺŋ ĺ ďř., Ŋăŋőšěţŋĺłă 2, 3(2006).

7. W. Kohn, Rev. Mod. Phys. 71, 1253(1999). 8. P. E. Bl-ochl, Phys. Rev. B 50, 17953 (1994).

9. H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev. B 13, 5188(1976).

10. G. Kresse and J. Furthmuller, Phys. Rev. B 54, 11169 (1996).

11. http://www.parallel.ru/cluster.

12. J. M. Soler, E. Artacho, J. D. Gale et al., J. Phys.:

Condens. Matter 14, 2745(2002).

13. R. B. Heimann, J. Kleiman, and N. M. Salansky, Nature 306, 164(1983).

14. A. Whittaker, Science 200, 763(1978). 15. W. A. de Heer, RevModPhys. 65, 611(1993). 16. Yu. Kudryavtsev, S. Evsyukov, M. Guseva et al., Russian Chemical Bulletin 42, 399 (1993).

17. C-S. Liu, H. An, and Z. Zeng, arXiv:1007.2967v2 [condmat.mes-hall], 2010.

18. D. C. Elias, R. R. Nair, T. M. G. Mohiuddin et al., Science 323, 610 (2009).

19. D. V. Boukhvalov, M. I. Katsnelson, and A. I. Lichtenstein, Phys. Rev. B 77, 035427 (2008).

20. J. O. Sofo, A. S. Chaudhari, and G. D. Barber, Phys.

Rev. B 75, 153401 (2007).

21. J. P. Maier, J. Phys. Chem. A 102, 3462 (1998). 22. L. Horny, N. D. K. Petraco, and H. F. Schaefer III, J.

Am. Chem. Soc. 124, 14716 (2002).

23. L. Horny, N. D. K. Petraco, C. Pak, and H. F. Schaefer III, J. Am. Chem. Soc. 124, 5861 (2002).

24. Y.-J. Wu, H.-F. Chen, C. Camacho et al., Astrophys. J.

701, 8 (2009).

25. M. J. Travers, M. C. McCarthy, C. A. Gottlieb, and P. Taddeus, The Astrophysical Journal 465, 77 (1996).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 93 ćżŕ. 11 { 12 2011