Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 96, ćżŕ. 3, ś. 217 { 217 cfl 2012 č. 10 ăćčşśšă

Łőňňěŋšăřĺľ ł řăąőšě \Ĺśśńěďőćăŋĺě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŕăńńăďĺěćőčő ŋăŋőłőŋšăłšă ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă" (Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 93(9), 588 (2011))

Ő. Ć. Śšěŕăŋ¿ł

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

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 6 ĺ¿ŋ£ 2012 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 13 ĺ¿ŋ£ 2012 č.

Ć řăąőšě \Ĺśśńěďőćăŋĺě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŕăńńăďĺěćőčő ŋăŋőłőŋšăłšă ś ňőńěłşńőľ ćőďőřőďă" ăćšőřż śšăć£š ř£ď ăłšşăńĳŋżţ ćőŕřőśőć ő ćńĺ£ŋĺĺ ŕřĺňěśěľ ŋă ăšőňŋş¿ śšřşłšşřş ĺ ňěţăŋĺůěśłĺě śćőľśšćă ŕăńńăďĺěćőčő ŋăŋőłőŋšăłšă.

Őďŋăłő ŕő ţőďş ŕřőůšěŋĺ£ řăąőšż ćőğŋĺłăěš ř£ď ćőŕřőśőć, ŕřěęďě ćśěčő ł ŕřěďśšăćńěŋŋőľ ňěšőďĺłě ĺśśńěďőćăŋĺľ. Ć ůăśšŋőśšĺ:

1) ć śćőěľ řăąőšě ăćšőřż ŕĺÿşš: \...Ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ŕřőűěśśă ťőřňĺřőćăŋĺ£ ňěšăńńĺůěśłĺţ ŋăŋőłőŋšăłšőć ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ňěšőď ňőńěłşń£řŋőľ śšăšĺłĺ ś ňŋőčőůăśšĺůŋżňĺ ŕőšěŋűĺăńăňĺ [13]...". Ďăńěě ŕřĺćőďĺšś£ ŕőšěŋűĺăń ć ĺśŕőńĳğőćăŋŋőľ ăćšőřăňĺ ťőřňě. Śńěďşěš ğăňěšĺšĳ, ůšő ťőřňă ůăśšĺ ŕőšěŋűĺăńă ďń£ őššăńłĺćă¿źěčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ĺğ řăąőšż [13] (W. Zhong, Y. Cai, and D. Tomanek, Mechanical stability of Pd-H systems: A moleculardynamics study, Phys. Rev. B 46, 8099 (1992)) őšńĺůăěšś£ őš ťőřňż, őŕşąńĺłőćăŋŋőľ ăćšőřăňĺ. Ć řěğşńĳšăšě ŋě£śŋő, łăłĺň őąřăğőň ăćšőřż ĺśŕőńĳğőćăńĺ ć śćőěľ řăąőšě ŕăřăňěšřż ŕőšěŋűĺăńőć ĺğ űĺšĺřşěňőľ ĺňĺ řăąőšż [13]. Ěśńĺ ťőřňă ŕőšěŋűĺăńă ĺğňěŋ£ńăśĳ ćśńěďśšćĺě ŋěłőšőřżţ ňăšěňăšĺůěśłĺţ ŕřěőąřăğőćăŋĺľ, šő őąśşęďěŋĺě ¡šőčő ćőŕřőśă (řăćŋő łăł ĺ ŕřĺňěŋĺňőśšĺ ŕăřăňěšřőć ĺğ řăąőšż [13], ă šăłęě ćńĺ£ŋĺ£ ŕőďőąŋżţ ŕřěőąřăğőćăŋĺľ ŋă šőůŋőśšĳ ćőśŕřőĺğćěďěŋĺ£ ĺśśńěďşěňőčő ťĺğĺůěśłőčő £ćńěŋĺ£) ć řăąőšě, ł śőęăńěŋĺ¿, őšśşšśšćşěš;

2) ĺğ łăůěśšćěŋŋżţ śőőąřăęěŋĺľ ňőęŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ć śńşůăě őďŋőňěřŋżţ ŋăŋőłőŋšăłšőć ¡ŋěřčĺ£ ść£ğĺ ąşďěš ąőńĳÿě, ůěň ďń£ šěţ ęě ăšőňőć ć łőŋťĺčşřăűĺĺ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ. (Ţőš£ ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ďăŋŋőčő ŕőďţőďă ĺ ďń£ řăśůěšă ŕőćěřţŋőśšŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ ňőęěš ć ř£ďě śńşůăěć ćżğżćăšĳ ćőŕřőśż; śň., ŋăŕřĺňěř, Phys. Rev. B 61, 2203 (2000)). Őďŋăłő ăćšőřż ŋě ŕřĺćőď£š ŋĺłăłĺţ řěğşńĳšăšőć řăśůěšőć ĺğ ŕěřćżţ ŕřĺŋűĺŕőć, śŕőśőąŋżţ ŕőďšćěřďĺšĳ łőřřěłšŋőśšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋŋżţ ŕăřăňěšřőć ŕőšěŋűĺăńă ďń£ řăśůěšőć śćőľśšć ŕőćěřţŋőśšŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ ĺ őďŋőňěřŋőčő ŋăŋőłőŋšăłšă.

3) šăł ŋăğżćăěňżľ Tight-Binding ŕőďţőď, ćğ£šżľ ăćšőřăňĺ ŋă ćőőřşęěŋĺě, řăğřăąăšżćăńś£ ĺ ĺśšőřĺůěśłĺ ŕřĺňěŋ£ńś£ ć őśŋőćŋőň ďń£ řăśůěšőć śćőľśšć ňěšăńńĺůěśłĺţ ŋăŋőśšřşłšşř ŋă ąăğě řěÿěšőł šĺŕă ČŰŁ. Ăćšőřż řăąőšż ŋě ŕřĺćőď£š řěğşńĳšăšőć šěśšőćżţ řăśůěšőć, łőšőřżě ŕőďšćěřęďăńĺ ąż łőřřěłšŋőśšĳ őŕĺśăŋĺ£ ść£ğěľ šĺŕă Ŋ{Ŋ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕřěďśšăćńěŋŋőčő ŕőďţőďă.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 3 { 4 2012 217