Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 95, ćżŕ. 9, ś. 524 { 529 cfl 2012 č. 10 ňă£

Ab initio ĺśśńěďőćăŋĺě śšřşłšşřż őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ ŕńěŋőł ńĺŋěľŋő-űěŕőůěůŋőčő şčńěřőďă

đ. Č. Łőřőąőćă, Ď. Ĺ. Ąăęăŋőć^{1)}

Ťĺğĺůěśłĺľ ťăłşńĳšěš ŇČŞ ĺň. Ńőňőŋőśőćă, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 18 £ŋćăř£ 2012 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 26 ňăřšă 2012 č.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕřőćěďěŋő ab initio ĺśśńěďőćăŋĺě şčńěřőďŋőčő ŕńěŋőůŋőčő ňăšěřĺăńă { őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł, śőśšő£źĺţ ĺğ ĺğőčŋşšżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, ŕńőšŋő şŕăłőćăŋŋżţ ć čěłśăčőŋăńĳŋş¿ £ůěľłş. Ŕřěďśšăćńěŋă ŋőćă£ śšřşłšşřŋă£ ňőďěńĳ ŕńěŋőł. Ŕőłăğăŋő, ůšő ďń£ śšăąĺńĺğăűĺĺ ĺţ śšřşłšşřż ŋěőąţőďĺňă ŕřĺňěśĳ ćőďőřőďă. Őŕřěďěńěŋż ňěęăšőňŋżě řăśśšő£ŋĺ£ ć ŕńěŋłě łăł ňěęďş űěŕőůłăňĺ, šăł ĺ ćďőńĳ ŋĺţ, ă šăłęě şčőń ĺğčĺąă şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł. Ŕőłăğăŋő, ůšő ăšőňż şčńěřőďă ć űěŕőůłăţ ĺňě¿š ŕőńĺĺŋőćżľ šĺŕ ść£ğĺ. Šěőřěšĺůěśłĺ őŕřěďěńěŋŋżě ć ďăŋŋőľ řăąőšě řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş űěŕőůłăňĺ (5.0 A) ŕřěłřăśŋő śőčńăśş¿šś£ ś őŕşąńĺłőćăŋŋżňĺ řăŋěě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ. Ăŋăńĺğ ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŕőłăğăń, ůšő šăłĺě ŕńěŋłĺ őąńăďă¿š ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ ś ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋőľ őłőńő 0.43 ¡Ć. Šăłęě ążńő ŕřőćěďěŋő ĺśśńěďőćăŋĺě řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŕńőšŋőśšĺ ğăř£ďă ćďőńĳ űěŕőůěł ć śőśšăćě ŕńěŋłĺ, ůšő ŕőğćőńĺńő ŕřěďńőęĺšĳ ňőďěńĳ śšřşłšşřŋőľ şśšőľůĺćőśšĺ šăłĺţ ŕńěŋőł.

Ć ŕőśńěďŋěě ďěś£šĺńěšĺě ĺďěš ĺŋšěŋśĺćŋżľ ŕőĺśł ŋőćżţ ňăšěřĺăńőć ďń£ śőğďăŋĺ£ ŋăŋő¡ńěłšřőŋŋżţ şśšřőľśšć. Şčńěřőďŋżě ňăšěřĺăńż ĺňě¿š ć ¡šőľ őąńăśšĺ ąőńĳÿőľ ŕőšěŋűĺăń ĺ ÿĺřőłő ĺśśńěďş¿šś£ [1, 2]. Ŋăŕřĺňěř, ŋă ąăğě şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł śőğďă¿šś£ ŕřőšőšĺŕż ŋăŋőšřăŋğĺśšőřőć [3, 4]. Ĺśŕőńĳğş¿šś£ őŋĺ ĺ łăł ¡ťťěłšĺćŋżě ¡ňĺššěřż ¡ńěłšřőŋőć. Őďŋăłő ŋăŋőšřşąłĺ £ćń£¿šś£ łćăğĺőďŋőňěřŋżňĺ śšřşłšşřăňĺ, ć šő ćřěň£ łăł ŋăĺąőńěě ŕěřśŕěłšĺćŋżňĺ ňőčńĺ ąż śšăšĳ ďěľśšćĺšěńĳŋő őďŋőňěřŋżě őąžěłšż, ć łőšőřżţ łćăŋšőćżě ¡ťťěłšż ćżÿńĺ ąż ŋă ŕěřćş¿ řőńĳ ĺ ĺňěńă ąż ňěśšő ąăńńĺśšĺůěśłă£ łćăŋšőćă£ ŕřőćőďĺňőśšĳ ąěğ ŕőšěřĳ ŋă ćğăĺňőďěľśšćĺě ś ťőŋőŋăňĺ. Ć łăůěśšćě ŕőďőąŋżţ őąžěłšőć ňőęŋő ŕřěďńőęĺšĳ şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ ĺńĺ ĺţ łőŋčńőňěřăšż, łőšőřżě ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł ăŋśăňąńĺ łćăŋšőćżţ ŋĺšěľ. Ŕőďőąŋă£ ŕńěŋőůŋă£ śšřşłšşřă ążńă ŕőńşůěŋă ć 1990-ţ čőďăţ ŋă ťĺğĺůěśłőň ťăłşńĳšěšě ŇČŞ [5, 6]. Ŋă őśŋőćě ăŋăńĺğă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ ŕő řěŋščěŋőćśłőľ ďĺťřăłűĺĺ ¡ńěłšřőŋőć ĺ ŁŘ- śŕěłšřőśłőŕĺĺ ăćšőřăňĺ ążńă ŕřěďńőęěŋă śńěďş¿źă£ ňőďěńĳ śšřşłšşřż şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł: ŕńěŋłĺ £ćń£¿šś£ ňŋőčőśńőľŋżňĺ, ă łăęďżľ śńőľ śőśšőĺš ĺğ ńĺŋěľŋżţ şčńěřőďŋżţ ăšőňŋżţ űěŕőůěł. İšĺ űěŕőůłĺ ŕńőšŋő şŕăłőćăŋż ć čěłśăčőŋăńĳŋş¿ řěÿěšłş. Řăśśšő£ŋĺě ňěęďş űěŕőůłăňĺ śőśšăćń£ěš őš 0.490 ďő 0.503 ŋň. Łřőňě šőčő, ¡šĺ űěŕőůłĺ ŋě ŕř£ňżě, ă ĺğőčŋşšżě. Ĺğčĺąż śőőšćěšśšćş¿š śńő£ň ć ŕńěŋłě. Ŕřĺ ¡šőň śńőĺ ţăőšĺůŋő śďćĺŋşšż ŕő őš-

1)e-mail: dima@kintech.ru

ŋőÿěŋĺ¿ ďřşč ł ďřşčş. Ďřşčĺňĺ śńőćăňĺ, ŕńěŋőůŋă£ śšřşłšşřă śőśšőĺš ĺğ ĺďěŋšĺůŋżţ ĺğőčŋşšżţ űěŕőůěł, ă ĺğčĺąż ţăőšĺůŋő őřĺěŋšĺřőćăŋż ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł őś£ň űěŕőůěł (řĺś. 1) [7]. Ăćšőřż ŕřěďŕőńőęĺ-

Řĺś. 1. Ňőďěńĳ śšřşłšşřż ŕńěŋłĺ [7]

ńĺ, ůšő ść£ğĳ ňěęďş űěŕőůłăňĺ ć ŕńěŋłăţ őśşźěśšćń£ěšś£ ŕőśřěďśšćőň śńăąőčő ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ [7]. Šăłĺň őąřăğőň, űěŕőůłĺ ć ŕńěŋłě őřĺěŋšĺřőćăŋż ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋő ŕőďńőęłě. Ĺś-

524 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 9 { 10 2012 ţőď£ ĺğ ňőďěńĺ śšřşłšşřż ¡šĺţ őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł, ňőęŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ ŋăńĺůĺě ş ŋĺţ ăŋĺğőšřőŕĺĺ śćőľśšć ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ŕřőćěďěŋŋżě ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕőłăğăńĺ, ůšő őšŋőÿěŋĺě ćěřšĺłăńĳŋőľ ŕřőćőďĺňőśšĺ ł čőřĺğőŋšăńĳŋőľ śőśšăćń£ěš ŕőř£ďłă 10^5 [7]. İšő őšłřżćăěš ŕěřśŕěłšĺćż ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ šăłĺţ ŕńěŋőł ďń£ śőğďăŋĺ£ ăłšĺćŋżţ ¡ńěňěŋšőć ďń£ ŋăŋő¡ńěłšřőŋĺłĺ, ŕőśłőńĳłş ŕăřăńńěńĳŋő ŕőćěřţŋőśšĺ őŋĺ £ćń£¿šś£ ďĺ¡ńěłšřĺłăňĺ, ć šő ćřěň£ łăł ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ ćďőńĳ űěŕőůěł ĺňěěš ňěśšő ąăńńĺśšĺůěśłă£ łćăŋšőćă£ ŕřőćőďĺňőśšĳ [8]. Ŕőśłőńĳłş őřĺěŋšĺřőćăŋŋżě şčńěřőďŋżě ŕńěŋłĺ őąńăďă¿š ŋěőążůŋżňĺ śšřşłšşřŋżňĺ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżňĺ śćőľśšćăňĺ ĺ £ćń£¿šś£ ŕěřśŕěłšĺćŋżň ňăšěřĺăńőň ďń£ ŋşęď ŋăŋő¡ńěłšřőŋĺłĺ, ŋěőąţőďĺňő ŕřőćěśšĺ ąőńěě ďěšăńĳŋőě ĺśśńěďőćăŋĺě ĺţ śšřşłšşřż ĺ śćőľśšć, ůšőąż ŋăľšĺ őŕšĺňăńĳŋżľ ŕşšĳ ĺţ ŕřĺňěŋěŋĺ£. Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕřőćěďěŋő ďěšăńĳŋőě šěőřěšĺůěśłőě ĺśśńěďőćăŋĺě ăšőňŋőľ ĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł ňěšőďăňĺ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ, łőšőřżľ ążń şśŕěÿŋő ŕřĺňěŋěŋ ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż łřĺśšăńńĺůěśłőľ ňőďĺťĺłăűĺĺ łăřąĺŋă [9].

Ăšőňŋă£ śšřşłšşřă ĺśśńěďőćăńăśĳ ć řăňłăţ šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ [10] ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőčřăňňŋőčő ŕăłěšă VASP (Vienna abinitio simulation package) [11], şśšăŋőćńěŋŋőčő ŋă śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőň łőňŕńěłśě ŚŁĹŤ-ŇČŞ Ůěążÿěć [12]. Ć ¡šőň ŕřőčřăňňŋőň ŕăłěšě řěÿă¿šś£ şřăćŋěŋĺ£ Łőŋă{Ÿěňă [10] ś ŕěřĺőďĺůěśłĺňĺ čřăŋĺůŋżňĺ şśńőćĺ£ňĺ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ąăğĺśă ŕńőśłĺţ ćőńŋ ĺ PAW-ŕőšěŋűĺăńőć [13]. Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ őąňěŋŋőłőřřěń£űĺőŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ążńő ĺśŕőńĳğőćăŋő ŕřĺąńĺęěŋĺě őąőąźěŋŋżţ čřăďĺěŋšőć (GGA) [14]. Ďĺŋăňĺůěśłă£ řěńăłśăűĺ£ ăšőňőć ŕřőćőďĺńăśĳ ďő šěţ ŕőř, ŕőłă őśšăšőůŋżě śĺńż, ďěľśšćş¿źĺě ŋă ĺőŋż, ŋě śšăŋőćĺńĺśĳ ňěŋĳÿě 0.01 ¡Ć/A. İŋěřčĺ£ őąřěğăŋĺ£ ąăğĺśă ŕńőśłĺţ ćőńŋ śőśšăćń£ńă 400 ¡Ć. Řăśůěšż ć ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă őśşźěśšćń£ńĺśĳ ć k-śěšłě, ŕőśšřőěŋŋőľ ňěšőďőň Ňőŋłţőřśšă{Ŕăłă [15], řăğňěřŋőśšĳ¿

4�4�4 ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ őąžěňŋżţ śćőľśšć ŕńěŋőł ĺ 4�4�1 ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ ĺţ ŕőćěřţŋőśšŋżţ śćőľśšć.

Ŕřĺćěďěŋŋżě ŕăřăňěšřż řăśůěšőć ążńĺ ŕřőšěśšĺřőćăŋż ĺ őłăğăńĺśĳ ďőśšăšőůŋżňĺ ďń£ őąěśŕěůěŋĺ£ ŋăďěęŋőśšĺ ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć.

Ŕřěęďě ćśěčő ążńĺ ŕřőćěďěŋż ĺśśńěďőćăŋĺ£ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł, ŕőśłőńĳłş őśŋőćŋőľ ğăďăůěľ £ćń£ńőśĳ őąőśŋőćăŋĺě ŕőńşůěŋŋőčő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ăŋőňăńĳŋő ćżśőłőčő řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş űěŕőůłăňĺ ć ŕńěŋłě (¸ 5.0 A) [7]. Ś ¡šőľ űěńĳ¿ ążńă řăśśňőšřěŋă őŕĺśăŋŋă£ ćżÿě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ ňőďěńĳ śšřşłšşřż ŕńěŋőł. Ŋăůăńĳŋőě řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ć űěŕőůłăţ ć śőśšăćě ŕńěŋőł ążńő ćğ£šő řăćŋżň 1.28 A, ůšő śőőšćěšśšćşěš łşňşńěŋőćőňş šĺŕş ść£ğĺ ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă (=Ś=Ś=Ś=). Ćő ćśěţ řăśůěšăţ ążńĺ ĺśŕőńĳğőćăŋż ńĺŋěľŋżě ťřăčňěŋšż ĺğőčŋşšżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ŕő 8 ăšőňőć şčńěřőďă. Ńĺŋěľŋżě ťřăčňěŋšż šăłőľ ďńĺŋż ążńĺ őąŋăřşęěŋż ć őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋłăţ ŕşšěň śřăćŋěŋĺ£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŕőńşůěŋŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŕńěŋőł ś řăśůěšŋżňĺ ďăŋŋżňĺ ŕő ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřě łőřőšłĺţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł řăğńĺůŋőľ ďńĺŋż [16]. Ążńă ŕřőćěďěŋă śěřĺ£ řăśůěšőć ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ŕńěŋłĺ ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş űěŕőůłăňĺ ć ěě śőśšăćě. Ć řěğşńĳšăšě ążńă ŕőńşůěŋă śćőąőďŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ŕńěŋłĺ łăł ťşŋłűĺ£ ňěęűěŕőůěůŋőčő řăśśšő£ŋĺ£ (řĺś. 2ă). Řěğşńĳšăšż ¡šĺţ řăśůěšőć śőćŕăďă¿š ś řěğşńĳšăšăňĺ, ŕőńşůěŋŋżňĺ Ąěńěŋłőćżň ĺ Ňăćřĺŋśłĺň ďń£ śšřşłšşřż ĺďěăńĳŋőčő łăřąĺŋă [17]. Ć ¡šőľ řăąőšě ążńő ŕřőćěďěŋő ĺśśńěďőćăŋĺě śšřşłšşřż łřĺśšăńńă łăřąĺŋă, śőśšő£źěčő ĺğ ŕř£- ňżţ čěłśăčőŋăńĳŋő şŕăłőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł, ĺ őąŋăřşęěŋő, ůšő ŋăĺąőńěě ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋőě ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ řăśśšő£ŋĺě ňěęďş şčńěřőďŋżňĺ űěŕőůłăňĺ śőśšăćń£ěš őłőńő 3.0 A. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś. 2a, ŕő ŋăÿĺň ďăŋŋżň ŕńěŋłă ś řăśśšő£ŋĺěň ňěęďş űěŕőůłăňĺ ¸ 3.0 A őąńăďăěš ňĺŋĺňăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺěľ. Őďŋăłő ¡šőš řěğşńĳšăš ĺďěš ć řăğřěğ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ ŕő ĺśśńěďőćăŋĺ¿ őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł, łőšőřżě ďă¿š ňěęűěŕőůěůŋőě řăśśšő£ŋĺě ¸ 5.0 A [7]. Ŕő¡šőňş ążńő ćżďćĺŋşšő ŕřěďŕőńőęěŋĺě ő šőň, ůšő śšřşłšşřŋă£ ňőďěńĳ ŕńěŋőł ŋě ŕőńŋă. Ążńő řěÿěŋő ŕřĺňěŋĺšĳ ŕőńşůěŋŋżě ŋăňĺ řăŋěě řěğşńĳšăšż ŕő ťőřňĺřőćăŋĺ¿ ĺğčĺąőć ć őšďěńĳŋżţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůłăţ, łőšőřżě ŕőłăğżćă¿š, ůšő ďń£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ śšăąĺńĳŋżţ ĺğčĺąőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ł ăšőňş şčńěřőďă ŋă ĺğčĺąě ďőńęěŋ ążšĳ ŕřĺśőěďĺŋěŋ ăšőň ŕřĺňěśĺ [18] (řĺś. 2b). Ć řěğşńĳšăšě ążńă ŕřőćěďěŋă ŋőćă£ śěřĺ£ řăśůěšőć, ć łőšőřőľ śšřşłšşřŋă£ ňőďěńĳ őřĺěŋšĺřőćăŋŋőľ şčńěřőďŋőľ ŕńěŋłĺ ążńă ĺğňěŋěŋă: ł łăęďőňş ăšőňş şčńěřőďă ŋă ĺğčĺąě űěŕőůěł ć śőśšăćě ŕńěŋőł ążń ŕřĺśőěďĺŋěŋ ăšőň ŕřĺňěśĺ. Ć łăůěśšćě ŕřĺňěśĺ ążń ćżąřăŋ ćőďőřőď, ŕőśłőńĳłş ěčő ŕřĺśşšśšćĺě ŋě ňőčńő ążšĳ őąŋăřşęěŋő šěňĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ňěšőďĺłăňĺ, łőšőřżě řăŋěě ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ śšřşłšşřż ŕńěŋłĺ [7]. Šăłĺň őąřăğőň, ććěďěŋĺě ŕřĺňěśĺ ćőďőřőďă ć ňőďěńĳ śšřşłšşřż ŕńěŋłĺ ŋě ŕřőšĺćőřěůĺš ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ďăŋŋżň. Őśŋőćżćă£śĳ ŋă ňěšőďě őśăęďěŋĺ£ ďăŋŋżţ ŕńěŋőł [6], ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő ŋěłőšőřőě łőńĺůěśšćő ćőďőřőďă őą£ğăšěńĳŋő ŕřĺśşšśšćşěš ć łăňěřě ćő ćřěň£ ĺţ śĺŋšěğă. Ążńĺ ĺśśńěďőćăŋż ćŋşšřěŋŋĺě śćőľśšćă

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 9 { 10 2012

Řĺś. 2. (ă) { Ğăćĺśĺňőśšĳ śćőąőďŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŕńěŋőł őš ňěęűěŕőůěůŋőčő řăśśšő£ŋĺ£ ďń£ ąěśŕřĺňěśŋőľ ŕńěŋłĺ. (b) { Ňőďěńĳ ĺğőčŋşšőľ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ ś ăšőňăňĺ ćőďőřőďă, ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżňĺ ł ăšőňăň şčńěřőďă ŋă ĺğčĺąăţ [18]. (c) { Ğăćĺśĺňőśšĳ śćőąőďŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŕńěŋőł őš ňěęűěŕőůěůŋőčő řăśśšő£ŋĺ£ ďń£ ćŋşšřěŋŋěľ őąńăśšĺ ŕńěŋłĺ ś ŕřĺňěśĳ¿ ćőďőřőďă. (d) { Ŋőćă£ ňőďěńĳ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł (ąěńżň ŕőłăğăŋż ăšőňż ćőďőřőďă, śěřżň { şčńěřőďă)

ŕńěŋőł šőńźĺŋőľ 1000 A ĺ ŕńěŋłĺ šőńźĺŋőľ 20 A, ŕőśłőńĳłş ĺňěŋŋő šăłă£ šőńźĺŋă ŕńěŋőł ťĺčşřĺřőćăńă ć ¡łśŕěřĺňěŋšăţ [7]. Ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ćŋşšřěŋŋĺţ őąńăśšěľ ŕńěŋłĺ šőńźĺŋőľ 1000 A ążńĺ ĺśŕőńĳğőćăŋż ąěśłőŋěůŋżě şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ, ă ďń£ ŕńěŋőł šőńźĺŋőľ ć 20 A şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ ŕő őśĺ c ążńĺ řăğďěńěŋż ćăłşşňŋżň ğăğőřőň ć 10 A, ůšőąż ĺğąěęăšĳ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŕńěŋłĺ ś ěě őąřăğăňĺ, ćőğŋĺłă- ¿źĺňĺ ŕřĺ šřăŋśń£űĺĺ ćďőńĳ ŋăŕřăćńěŋĺ£ c. Ś őďŋőľ śšőřőŋż ¡šĺ űěŕőůłĺ ążńĺ ŕăśśĺćĺřőćăŋż ęěśšłő ğăłřěŕńěŋŋżňĺ ăšőňăňĺ ćőďőřőďă ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ űěŕőůěł ł ŕőďńőęłě. Ć őąőĺţ śńşůă£ţ ŕőńşůěŋż śţőęĺě řěğşńĳšăšż ďń£ ňěęűěŕőůěůŋżţ řăśśšő£ŋĺľ. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś. 2ś, ňĺŋĺňşňőň śćőąőďŋőľ ¡ŋěřčĺĺ őąńăďăěš şčńěřőďŋă£ ŕńěŋłă ś ŕřĺňěśĳ¿ ćőďőřőďă, ć łőšőřőľ řăśśšő£ŋĺě ňěęďş űěŕőůłăňĺ śőśšăćń£ěš 5.0 A. Šăłĺň őąřăğőň, řěğşńĳšăšż řăśůěšă ćěńĺłőńěŕŋő śőčńăśş¿šś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ [7]. Śńěďőćăšěńĳŋő, śšřşłšşřŋă£ ňőďěńĳ őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł ďőńęŋă ążšĳ ĺğňěŋěŋă ĺ ďőŕőńŋěŋă ăšőňăňĺ ćőďőřőďă, śšăąĺńĺğĺřş¿źĺňĺ ĺğčĺą şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł. Ćśě řăśůěšż ŕřőćőďĺńĺśĳ ś şůěšőň ĺőŋŋőľ řěńăłśăűĺĺ. Ćĺď řěńăłśĺřőćăŋŋőľ śšřşłšşřż şčńěřőďŋőľ ŕńěŋłĺ ś ŕřĺňěśĳ¿ ćőďőřőďă ŕřěďśšăćńěŋ ŋă řĺś. 2d. Şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ ć ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšăţ ĺňě¿š ŕőńĺĺŋőćżľ šĺŕ ść£ğĺ ({CȷC{Cȷ), ŕőśłőńĳłş řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ć ŋĺţ ůěřěďş¿šś£ ňěęďş 1.23 A (šřőľŋă£ ść£ğĳ) ĺ 1.39 A (őďĺŋăřŋă£ ść£ğĳ). Łřőňě šőčő, űěŕőůłĺ ć ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšăţ ŋě £ćń£¿š-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 9 { 10 2012 ś£ śšřőčő ŕř£ňżňĺ, ă łőřřěńĺřőćăŋŋő ďşčőőąřăğŋő ĺśłřĺćńěŋż. Řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ĺ ćőďőřőďă śőśšăćń£ěš 1.09 A. Şčőń ĺğčĺąă űěŕőůłĺ 123^ffi. İšĺ řěğşńĳšăšż ąńĺğłĺ ł ŕőńşůěŋŋżň řăŋěě ďń£ őšďěńĳŋżţ ĺğőčŋşšżţ űěŕőůěł ś ŕřĺňěśĳ¿ ćőďőřőďă, ďń£ łőšőřżţ şčőń ĺğčĺąă şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ śőśšăćĺń 125^ffi, ă řăśśšő£ŋĺě şčńěřőď{ćőďőřőď őłăğăńőśĳ řăćŋżň 1.06 A [18]. Šăłĺň őąřăğőň, őšďěńĳŋżě şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ ňőčşš řăśśňăšřĺćăšĳś£ łăł śšřşłšşřŋżě ąńőłĺ ŕńěŋőł. Ěśńĺ ęě ŕńěŋłă śőśšőĺš ĺğ śšřşłšşřŋżţ ąńőłőć, ąńĺğłĺţ ŕő śćőĺň śćőľśšćăň ł ĺğőńĺřőćăŋŋżň, šő śšăŋőćĺšś£ ŕřĺőřĺšěšŋżň ćőŕřőś ő ŕřĺřőďě ĺţ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ĺ śĺń, şďěřęĺćă- ¿źĺţ ¡šĺ ąńőłĺ ćňěśšě łăł ěďĺŋőě űěńőě.

Ć łăůěśšćě ŕěřćőčő ÿăčă ł řěÿěŋĺ¿ ¡šőľ ğăďăůĺ ążńă őűěŋěŋă ¡ŋěřčĺ£ ść£ğĺ ňěęďş űěŕőůłăňĺ ć śőśšăćě ŕńěŋłĺ. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś. 2ś, ŕőśńě řăśśšő£- ŋĺ£ ňěęďş űěŕőůłăňĺ ć 8.0 A ğăćĺśĺňőśšĳ śćőąőďŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ŕńěŋłĺ őš ňěęűěŕőůěůŋőčő řăśśšő£ŋĺ£ ćżţőďĺš ŋă ŋăśżźěŋĺě. Śńěďőćăšěńĳŋő, ¡ŋěřčĺ¿ ść£ğĺ ňěęďş űěŕőůłăňĺ ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł řăğŋĺűş ňěęďş ¡ŋěřčĺěľ ŋăśżźěŋĺ£ ĺ ¡ŋěřčĺěľ őśŋőćŋőčő śőśšő£ŋĺ£ (5.0 A) śĺśšěňż. Ŕő řěğşńĳšăšăň řăśůěšă ¡ŋěřčĺ£ ść£ğĺ EB = 0.41 ¡Ć. Šăłĺň őąřăğőň, ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő ćğăĺňőďěľśšćĺě ňěęďş űěŕőůłăňĺ ć ŕńěŋłě śĺńĳŋěě ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőčő (łăł ŕřăćĺńő, ňěŋěě 0.08 ¡Ć), ŋő śńăąěě ţĺňĺůěśłőčő.

Śńěďş¿źĺň ÿăčőň ążńő ĺśśńěďőćăŋĺě řăśŕřěďěńěŋĺ£ ğăř£ďă ćďőńĳ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ć ŕńěŋłě ś űěńĳ¿ ŕőďšćěřęďěŋĺ£ šĺŕă ść£ğĺ ňěęďş ăšőňăňĺ şčńěřőďă ć űěŕőůłăţ ć śőśšăćě ŕńěŋőł. Śŋăůăńă ążńă řăśśňőšřěŋă ŕř£ňă£ őďĺŋőůŋă£ łşňşńěŋőćă£ űěŕőůłă, ďăńěě { őďĺŋőůŋă£ ĺğőčŋşšă£ űěŕőůłă ś ŕřĺňěśĳ¿ ćőďőřőďă ŋă ĺğčĺąăţ ĺ őřĺěŋšĺřőćăŋŋă£ şčńěřőďŋă£ ŕńěŋłă ć řăňłăţ ŋőćőľ ňőďěńĺ śšřşłšşřż ś ŕřĺňěśĳ¿ ćőďőřőďă (řĺś. 3). Ć śńşůăě łşňşńěŋőćőľ űěŕőůłĺ řăśŕřěďěńěŋĺě ğăř£ďă řăćŋőňěřŋő (řĺś. 3ă). İšő ńőčĺůŋő őąž£śŋ£ěšś£ šěň ťăłšőň, ůšő ăšőňż şčńěřőďă řăśŕőńőęěŋż ć šăłőľ űěŕőůłě ¡łćĺďĺśšăŋšŋő. Řăśůěš ŕőłăğżćăěš, ůšő ć śńşůă£ţ őšďěńĳŋżţ ĺğőčŋşšżţ űěŕőůěł ś ćőďőřőďőň ĺ ŕőďőąŋżţ űěŕőůěł ć śőśšăćě ŕńěŋőł řăśŕřěďěńěŋĺ£ ğăř£- ďă śţőęĺě ĺ ŋěřăćŋőňěřŋżě (řĺś. 3b, c). Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś. 3b, c, řăśŕřěďěńěŋĺě ğăř£ďă őšřăęăěš ŕőńĺĺŋőćş¿ śšřşłšşřş ńĺŋěľŋżţ ťřăčňěŋšőć űěŕőůěł. Ŕřĺ ¡šőň ğăř£ď ŕěřěšěłăěš ĺğ őąńăśšĺ ĺğčĺąă ć ńĺŋěľŋżě ťřăčňěŋšż. Ăŋăńĺğ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŕńőšŋőśšĺ ğăř£ďă ŋă łăęďőň ăšőňě ŕő ňěšőďş Ąăďěřă [19] ŕőłăğżćăěš, ůšő ğăř£ď ć őąńăśšĺ ăšőňă ćőďőřőďă śőśšăćń£ěš 0.8e, ă ćąńĺğĺ ăšőňă şčńěřőďă { 6.2e. Šăłĺň őąřăğőň, ć őąńăśšĺ ăšőňőć ćőďőřőďă őąřăğşěšś£ ŋěąőńĳÿőľ ŕőńőęĺšěńĳŋżľ ğăř£ď. İšő ňőęěš ŕřĺćěśšĺ

Řĺś. 3. Řăśŕřěďěńěŋĺě ğăř£ďă ćďőńĳ őďĺŋőůŋőľ ŕř£ňőľ łşňşńěŋőćőľ űěŕőůłĺ (ă), ĺğőčŋşšőľ űěŕőůłĺ ś ćőďőřőďőň (b), űěŕőůěł ć śőśšăćě ŕńěŋłĺ (ś)

ł łşńőŋőćśłőňş őššăńłĺćăŋĺ¿ ňěęďş űěŕőůłăňĺ ć ŕńěŋłě.

Őśŋőćżćă£śĳ ŋă ŕőńşůěŋŋżţ ďăŋŋżţ, ňőęŋő ŕřěďńőęĺšĳ śńěďş¿źĺľ ňěţăŋĺğň śšăąĺńĺğăűĺĺ śšřşłšşřż őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł. Ŕő ŕőńşůěŋŋżň ŋăňĺ řăŋěě ďăŋŋżň şčńěřőď ĺ ćőďőřőď őąřăğş¿š śĺńĳŋş¿ ţĺňĺůěśłş¿ ść£ğĳ, ťőřňĺřş£ ĺğčĺą şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ [18]. Şčńěřőďŋżě ăšőňż ć śőśěďŋĺţ űěŕőůłăţ ćğăĺňőďěľśšćş¿š ňěęďş śőąőľ. Ć řěğşńĳšăšě şčńěřőďŋżě űěŕőůłĺ ŕřĺš£čĺćă¿šś£ ďřşč ł ďřşčş, śšřěň£śĳ śőľšĺśĳ ŋă řăśśšő£ŋĺě 3 A, łőšőřőě £ćń£ěšś£ ŋăĺąőńěě ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋżň ďń£ ąěśŕřĺňěśŋőčő łăřąĺŋă. Ś ďřşčőľ śšőřőŋż, ğăř£ď ĺğ őąńăśšĺ ăšőňă ćőďőřőďă ŕěřěšěłăěš ł ăšőňş şčńěřőďă, ŕőśłőńĳłş ¡ńěłšřőőšřĺűăšěńĳŋőśšĳ şčńěřőďă ćżÿě, ůěň ćőďőřőďă. Ŕő¡šőňş ŋă łăęďőň ĺğčĺąě şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ ąşďěš řăśŕőńăčăšĳś£ ŕőńőęĺšěńĳŋő ğăř£ęěŋŋżľ ĺőŋ ćőďőřőďă. İšĺ ğăř£ďż ćżŋşęďă¿š űěŕőůłĺ őššăńłĺćăšĳś£ ďřşč őš ďřşčă ĺğ-ğă łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£. İšĺ ďćă řăğŋőŋăŕřăćńěŋŋżţ ŕřőűěśśă ŕřĺćőď£š ł śşźěśšćőćăŋĺ¿ ŋěłőšőřőčő řăćŋőćěśŋőčő śőśšő£ŋĺ£, ŕřĺ łőšőřőň őŕšĺňăńĳŋżň řăśśšő£ŋĺěň ňěęďş űěŕőůłăňĺ ć ŕńěŋłě £ćń£ěšś£ ¸ 5.0 A.

Śńěďş¿źĺň ÿăčőň ĺśśńěďőćăŋĺľ śšăń ăŋăńĺğ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŕńěŋőł. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ŕřěďćăřĺšěńĳŋő ążń ŕřőćěďěŋ řăśůěš ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ (DOS) ďń£ ĺďěăńĳŋőľ őďĺŋőůŋőľ ŕř£ňőľ şčńěřőďŋőľ łşňşńěŋőćőľ űěŕőůłĺ (=Ś=Ś=Ś=) (řĺś. 4ă). Řěğşńĳšăš ţőřőÿő śőčńăśşěšś£ ś őŕĺśăŋŋżň řăŋěě ć ńĺšěřăšşřě [20]. Łşňşńěŋőćă£ űěŕőůłă, ć łőšőřőľ ăšőňż şčńěřőďă řăśŕőńőęěŋż ¡łćĺďĺśšăŋšŋő (d_{C=C} = 1.28 A), őąńăďăěš ŕřőćőď£-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 9 { 10 2012

Řĺś. 4. Ŕńőšŋőśšĳ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ őšŋőśĺšěńĳŋő şřőćŋ£ Ťěřňĺ ďń£ ĺďěăńĳŋőľ łşňşńěŋőćőľ űěŕőůłĺ (ă), ĺğőčŋşšőľ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ ś ŕřĺňěśĳ¿ ćőďőřőďă ŋă ĺğčĺąăţ (b), ŕăřűĺăńĳŋă£ ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ďń£ ăšőňă ćőďőřőďă ć ĺğőčŋşšőľ űěŕőůłě (ś)

źĺňĺ śćőľśšćăňĺ. Őďŋăłő ŕřĺśőěďĺŋěŋĺě ăšőňőć ćőďőřőďă ĺ ťőřňĺřőćăŋĺě ĺğčĺąőć ŕřĺćőď£š ł őąřăğőćăŋĺ¿ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ ÿĺřĺŋőľ E^{śhain}g = 0.56 ¡Ć (řĺś. 4b). Ŕăřűĺăńĳŋă£ ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ăšőňőć ćőďőřőďă ŕőłăğăŋă ŋă řĺś. 4ś. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺśşŋłă, s-śőśšő£ŋĺ£ ăšőňőć ćőďőřőďă ńőłăńĺğőćăŋż ć ďĺăŕăğőŋě ¡ŋěřčĺľ őš

�16.5 ďő �9.5 ¡Ć. Šăłĺň őąřăğőň, řăśůěšż ŕőłăğż-

ćă¿š, ůšő ĺğčĺąż śĺńĳŋő ćńĺ£¿š ŋă řăśŕřěďěńěŋĺě ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ şčńěřőďŋőľ űěŕőůłĺ, ňěŋ££ śćőľśšćă ěě ŕřőćőďĺňőśšĺ ĺ ŕřĺćőď£ ł őąřăğőćăŋĺ¿ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż. Ďăńěě ążńă ĺśśńěďőćăŋă ŕńőšŋőśšĳ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ďń£ őřĺěŋšĺřőćăŋŋőľ şčńěřőďŋőľ ŕńěŋłĺ ś ŕřĺňěśĳ¿ ćőďőřőďă (řĺś. 5). Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺśşŋłă, ć őąńăśšĺ

Řĺś. 5. Ŕńőšŋőśšĳ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ őšŋőśĺšěńĳŋő şřőćŋ£ Ťěřňĺ ďń£ ćŋşšřěŋŋěľ őąńăśšĺ őřĺěŋšĺřőćăŋŋőľ şčńěřőďŋőľ ŕńěŋłĺ ć řăňłăţ ŋőćőľ ňőďěńĺ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż ś ćőśĳňĺăšőňŋżňĺ ńĺŋěľŋżňĺ ťřăčňěŋšăňĺ ć şčńěřőďŋżţ űěŕőůłăţ

¡ŋěřčĺĺ Ťěřňĺ ŕřĺśşšśšćşěš ğăŕřěźěŋŋă£ ğőŋă ÿĺřĺŋőľ E^{˛lm}g = 0.43 ¡Ć. Őšňěšĺň, ůšő ć śńşůăě ŕńěŋőł ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ňěŋĳÿě, ůěň ďń£ őšďěńĳŋżţ ĺğőčŋşšżţ űěŕőůěł. İšő, ŕő-ćĺďĺňőňş, ść£ğăŋő ś łőńńěłšĺćŋżň ćğăĺňőďěľśšćĺěň űěŕőůěł ć ŕńěŋłě. Śńěďőćăšěńĳŋő, ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő şčńěřőďŋżě ŕńěŋłĺ ć ŕřĺśşšśšćĺĺ ăšőňőć ćőďőřőďă, łăł ĺ őšďěńĳŋżě ĺğőčŋşšżě űěŕőůłĺ, őąńăďă¿š ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ^{2)}. Ğďěśĳ śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő ăŋăńőčĺ£ ŋăąń¿ďăěšś£ ŕřĺ ńěčĺřőćăŋĺĺ ćőďőřőďőň čřăťěŋă. Čřăťěŋ őąńăďăěš ŕřőćőď£źĺňĺ śćőľśšćăňĺ, ć šő ćřěň£ łăł čřăťăŋ, łőšőřżľ ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ čřăťěŋőćżľ ńĺśš, ńěčĺřőćăŋŋżľ ćőďőřőďőň ś ďćşţ śšőřőŋ ć ÿăţňăšŋőň ŕőř£ďłě, £ćń£ěšś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőň [21, 22].

Ĺšăł, ć ďăŋŋőľ řăąőšě šěőřěšĺůěśłĺ ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć ĺśśńěďőćăŋż śšřşłšşřă ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ şčńěřőďŋżţ ŕńěŋőł. Ŕřěďńőęěŋă ŋőćă£ ňőďěńĳ ĺţ śšřşłšşřż: ďń£ śšăąĺńĺğăűĺĺ ĺğčĺąőć şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ł ăšőňăň şčńěřőďă ŋă ĺğčĺąăţ ŕřěďŕőńőęĺšěńĳŋő ďőńęŋż ążšĳ ŕřĺśőěďĺŋěŋż ăšőňż ćőďőřőďă. Ńĺŋěľŋżě ťřăčňěŋšż

2)Ŋěďăćŋő ŕřőćěďěŋŋżě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ĺśśńěďőćăŋĺ£ őřĺěŋšĺřőćăŋŋżţ ŕńěŋőł ńĺŋěľŋő-űěŕőůěůŋőčő şčńěřőďă ňěšőďőň šşŋŋěńĳŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ ŕőłăğăńĺ ŋăńĺůĺě ć ŋĺţ śőĺğňěřĺňőľ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż (ŕřĺćăšŋőě őąśşęďěŋĺě ś ŕřőť. Ăńěłśăŋďřőćżň Ă.Ť. ĺ ďőű. Ţćőśšőćżň Ć.Ć. (ťĺğĺůěśłĺľ ťăłşńĳšěš ŇČŞ); vkhv@yandex.ru).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 9 { 10 2012 űěŕőůěł ňěęďş ĺğčĺąăňĺ ĺňě¿š ŕőńĺĺŋőćżľ šĺŕ ść£- ğĺ, ă şčőń ĺğčĺąă űěŕőůěł śőśšăćń£ěš 123^ffi. Ďőŕőńŋěŋĺě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŕőńşůěŋŋőľ ňőďěńĺ śšřőěŋĺ£ ŕńěŋőł [7] ăšőňăňĺ ćőďőřőďă őąěśŕěůĺńő ćěńĺłőńěŕŋőě śőćŕăďěŋĺě řăśůěšŋżţ ňěęűěŕőůěůŋżţ řăśśšő£- ŋĺľ ć ŕńěŋłě ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ, ć šő ćřěň£ łăł ňőďěńĺřőćăŋĺě ąěśŕřĺňěśŋőľ śšřşłšşřż ŕńěŋőł ŕřĺćőďĺńő ł őąřăğőćăŋĺ¿ śšřşłšşřż ĺďěăńĳŋőčő łřĺśšăńńă łăřąĺŋă, ŋő ŋě şďőćńěšćőř£ńő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ďăŋŋżň. Őűěŋłă ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ ňěęďş űěŕőůłăňĺ ŕőğćőńĺńă śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő ćğăĺňőďěľśšćĺě ňěęďş űěŕőůłăňĺ ć ŕńěŋłě śńăąěě ţĺňĺůěśłőčő, ŋő śĺńĳŋěě ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćőčő. Ĺśśńěďőćăŋĺě řăśŕřěďěńěŋĺ£ ğăř£ďă ćďőńĳ űěŕőůěł ć śőśšăćě ŕńěŋőł ŕőłăğăńő, ůšő ŋă ĺğčĺąăţ şčńěřőďŋżţ űěŕőůěł ŋăţőď£šś£ ŕőńőęĺšěńĳŋő ğăř£ęěŋŋżě ăšőňż ćőďőřőďă. İšő ŕřĺćőďĺš ł ćőğŋĺłŋőćěŋĺ¿ łşńőŋőćśłőčő őššăńłĺćăŋĺ£ ňěęďş űěŕőůłăňĺ. Ŋă őśŋőćăŋĺĺ ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ążń ŕřěďńőęěŋ ňěţăŋĺğň śšăąĺńĺğăűĺĺ śšřşłšşřż ŕńěŋőł, őśŋőćăŋŋżľ ŋă łőŋłşřěŋűĺĺ ŕřĺš£ęěŋĺ£ ňěęďş şčńěřőďŋżňĺ űěŕőůłăňĺ ć ŕńěŋłě ĺ őššăńłĺćăŋĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ ćőďőřőďă ŋă ĺţ ĺğčĺąăţ. Ăŋăńĺğ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŕőğćőńĺń śďěńăšĳ śńěďş¿źĺľ ćżćőď. Ŋăńĺůĺě ş űěŕőůěł (łăł őšďěńĳŋżţ, šăł ĺ ć śőśšăćě ŕńěŋőł) ĺğčĺąőć, śšăąĺńĺğĺřőćăŋŋżţ ćőďőřőďőň, ŕřĺćőďĺš ł šőňş, ůšő şřőćěŋĳ Ťěřňĺ ńěęĺš ć şğłőľ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋě. İšő ŕřĺďăěš šăłĺň űěŕőůłăň ĺ ŕńěŋłăň ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺě śćőľśšćă.

Ăćšőřż ąńăčőďăř£š ŕřőť. Ăńěłśăŋďřőćă Ă.Ť. ĺ ďőű. Ţćőśšőćă Ć.Ć. ğă ŕřěďőśšăćńěŋŋżě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě. Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě čřăŋšőć ŘŤŤĹ # 10-02-01274 ĺ 11-02-122256-őťĺ ň.

1. P. Avouris, J. Appenzeller, R. Martel, and J. Shalom, Wind proceedings of the IEEE 91, 11 (2003).

2. H. Santos, L. Chico, and L. Brey, Phys. Rev. Lett. 103, 086801 (2009).

3. J. H. Shih-Chieh, A. B. Artyukhin, N. Misra et al., Nano Lett. 10(5), 1812 (2010).

4. C. Caillier, A. Ayari, V. Gouttenoire et al., Advanced Functional Materials 20(19), 3330 (2010).

5. Yu. P. Kudryavtsev, S. E. Evsyukov, M. B. Guseva, and V. G. Babaev, Carbon 30(2), 213 (1992).

6. M. B. Guseva, V. G. Babaev, and N. D. Novikov, PCT Patent. International Application Number PCT/IB96/01487. December 18 (1996); WO 97/25078, July 17 (1997). US Patent 6.454.797 B2, US Patent 6.335.350 Bl.

7. F. 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).

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

9. W. Windl, Weiqi Luo, Carbon 47, 367 (2009). 10. W. Kohn, Rev. Mod. Phys. 71, 1253 (1999). 11. G. Kresse and J. Furthmuller, Phys. Rev. B 54, 11169 (1996).

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

13. G. Kresse and J. Furthmuller, Comput. Mater. Sci. 6, 15 (1996).

14. P. E. Blochl, Phys. Rev. B 50, 17953 (1994). 15. H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev. B 13, 5188 (1976).

16. Yu. Kudryavtsev, S. Evsyukov, M. Guseva et al., Russian Chemical Bulletin 42, 399 (1993).

17. E. A. Belenkov and V. V. Mavrinsky, Crystallography Reports 53(1), 83 (2008).

18. đ. Č. Łőřőąőćă, Ď. Ĺ. Ąăęăŋőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 93(11), 730 (2011).

19. E. Sanville, S. D. Kenny, R. Smith, and G. Henkelman, J. Comp. Chem. 28, 899 (2007).

20. M. Rice, S. Phillpot, and A. Bishop, Phys. Rev. B 34, 4139 (1986).

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

Rev. B 75, 153401 (2007).

22. D. W. Boukhvalov, M. I. Katsnelson, and A. I.

Lichtenstain, Phys. Rev. B 77, 035427 (2008).

3 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 9 { 10 2012