Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 80, ćżŕ. 9, ś. 709 { 713 © 2004 č. 10 ŋő£ąř£

İńěłšřőŋŋżě, śšřşłšşřŋżě ĺ šěřňĺůěśłĺě śćőľśšćă \ŋăŋőłăąěń£" ĺğ şčńěřőďŋőľ ĺ BN ŋăŋőšřşąőł

Ă. Ŋ. Ěŋ£ÿĺŋ^{+�}, Č. Ğěľťěřš^+, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ^{�1)}

+Institut f-ur Physikalische Chemie, Technische Universit-at Dresden, D-01062 Dresden, Germany

�Ĺŋśšĺšşš ţĺňĺĺ šćěřďőčő šěńă Şřăńĳśłőčő őšďěńěŋĺ£ ŘĂŊ, 620219 Ěłăšěřĺŋąşřč, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 12 őłš£ąř£ 2004 č.

Ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ { śĺńĳŋőľ ść£ğĺ ĺśśńěďőćăŋż ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ šěřňĺůěśłőě ŕőćěďěŋĺě C/BN ŋăŋőłăąěń£, śőśšő£źěčő ĺğ łőăłśĺăńĳŋżţ şčńěřőďŋőľ ĺ ŋăŋőšřşąłĺ ŋĺšřĺďă ąőřă: (5,5)Ś@(17,0)BN-ŊŠ. Śĺśšěňă şśšőľůĺćă ďő T ∼ 3500−3700 K; ś ŕőćżÿěŋĺěň šěňŕěřăšşřż ďěťőřňăűĺĺ BN šřşąłĺ ŋăśšşŕă¿š řăŋĳÿě, ůěň şčńěřőďŋőľ. Ŕřĺťěřňĺěćśłĺě śőśšő£ŋĺ£ ŋăŋőłăąěń£ őąřăğőćăŋż ŕěřěłřżćă¿źĺňĺś£ π−π^� ğőŋăňĺ şčńěřőďŋőľ šřşąłĺ, ćŋěÿŋ££ BN-ŊŠ (\őąőńőůłă" łăąěń£) £ćń£ěšś£ ĺğőń£- šőřőň ś ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĳ¿ ∼ 4 ¡Ć. Ćő ćśěň šěňŕěřăšşřŋőň ĺŋšěřćăńě ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă ŋăŋőłăąěń£ (ňěšăńńĺůěśłĺľ šĺŕ ŕřőćőďĺňőśšĺ Ś šřşąłĺ ĺ ĺğőń£šőřŋżľ { BN šřşąłĺ) śőţřăŋ£¿šś£.

PACS: 61.46.+w, 73.22.+i, 85.35.Kt

Ĺďě£ śőğďăŋĺ£ ŋăŋőłăąěń£ (ŊŁ, ŕřőćőďŋĺłă ŋăŋőňěšřőćőčő ňăśÿšăąă, ŕőłřżšőčő ĺğőńĺřş¿źěľ őąőńőůłőľ) łăł ťşŋłűĺőŋăńĳŋőčő ¡ńěňěŋšă řăğńĺůŋżţ ¡ńěłšřőŋŋżţ ŋăŋőşśšřőľśšć ćőğŋĺłńă ćśłőřě ŕőśńě śĺŋšěğă şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł (Ś-ŊŠ) [1] ĺ ĺğşůěŋĺ£ ĺţ śćőľśšć, śň. [2, 3]. Ć łăůěśšćě ŕěřćőčő ŕřőšőšĺŕă ŊŁ ŕřěďńőęěŋż ňŋőčőśńőľŋżě şčńěřőďŋżě ŊŠ (ŇŊŠ), čďě ćŋşšřěŋŋĺě šřşąłĺ ďőńęŋż őąńăďăšĳ ňěšăńńĺůěśłĺň, ćŋěÿŋĺě { ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżň šĺŕăňĺ ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ŋěśňőšř£ ŋă łăęşźş¿ś£ ŕřőśšőšş, śőğďăšĳ ŕőďőąŋżě \łăąěńĺ", šő ěśšĳ śĺŋšěğĺřőćăšĳ ďőśšăšőůŋő ŕřőš£ęěŋŋżě şčńěřőďŋżě ŇŊŠ ś łőŋšřőńĺřşěňőľ ŕřőćőďĺňőśšĳ¿ łőăłśĺăńĳŋżţ şčńěřőďŋżţ űĺńĺŋďřőć, ŕőłă ŋě şďăńőśĳ.

Őŕřěďěńěŋŋżě şśŕěţĺ ć ďĺğăľŋě \ůĺśšő şčńěřőďŋżţ" ŊŁ ďőśšĺčŋşšż ŋěďăćŋő (2004 č., [4]): ăćšőřż ŕőńşůĺńĺ \ąĺłăąěńĳ" (ďćě ŕăřăńńěńĳŋżţ şčńěřőďŋżţ ŊŠ, ğăłń¿ůěŋŋżţ ć őąźş¿ őąőńőůłş) łăł ŕřőďşłš łőăńěśűěŋűĺĺ ďćşţ ďćşţśńőľŋżţ Ś-ŊŠ. Őďŋăłő ŕřőąńěňă řěčşńĺřőćăŋĺ£ ŕřőćőď£źĺţ śćőľśšć łăęďőľ ĺğ ćţőď£źĺţ ć šăłş¿ śĺśšěňş Ś-ŊŠ šăłęě őśšăěšś£ őšłřżšőľ.

Ŕřőčřěśś ć śĺŋšěğě ąőńĳÿőľ čřşŕŕż ŋőćżţ ŊŠ ŋă őśŋőćě ř£ďă ŋěőřčăŋĺůěśłĺţ ňăšěřĺăńőć (őąğőřż [5, 6]) śşźěśšćěŋŋő řăśÿĺřĺń ćőğňőęŋőśšĺ ćżąőřă ŋăŋőšřşąőł łăł ¡ńěňěŋšőć ŊŁ. Őłăğăńőśĳ, ůšő ŋăĺąőńěě ŕřĺćńěłăšěńĳŋőľ ĺğőńĺřş¿źěľ őąőńőůłőľ łăąěń£ ňőčşš śńşęĺšĳ ŋăŋőšřşąłĺ ŋĺšřĺďă ąőřă (BN-ŊŠ). Ĺţ şŋĺłăńĳŋőľ őśőąěŋŋőśšĳ¿ £ćń£¿šś£ śšăąĺńĳŋżě ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺě śćőľśšćă: ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ (ĞŹ)

1)e-mail: ivanovskii@ihim.uran.ru

BN-ŊŠ ćŋě ğăćĺśĺňőśšĺ őš ĺţ ďĺăňěšřă ĺ ţĺřăńĳŋőśšĺ őśšăěšś£ ďőśšăšőůŋő (ć ĺŋšěřćăńě 4 ÷ 5 ¡Ć) ŕőśšő- £ŋŋőľ [5, 6]. Šăłĺň őąřăğőň, őśŋőćŋőľ ŕřőąńěňőľ ĺğčőšőćńěŋĺ£ łăąěń£ ś őąőńőůłőľ ĺğ BN-ŊŠ śšăŋőćĺšś£ śŕőśőą ğăŕőńŋěŋĺ£ ¡šĺţ šřşąőł ňěšăńńĺůěśłőľ \ŋăŋőŕřőćőńőłőľ".

Ŕěřćżě ŕřěďńőęěŋĺ£ ŕő ťőřňĺřőćăŋĺ¿ ĺśłőňőľ \ŋăŋőŕřőćőńőłĺ" śćőďĺńĺśĳ ł ĺŋšěřłăń£űĺĺ BN-ŊŠ ăšőňăňĺ ňěšăńńőć (ŋăŕřĺňěř, K, Al [7]). Ŋěśňőšř£ ŋă őąŋăďěęĺćă¿źĺě ŕřőčŋőğż, ŕőŕżšłĺ śĺŋšěğă šăłĺţ čěšěřőśĺśšěň ďő śĺţ ŕőř řěăńĳŋőčő şśŕěţă ŋě ĺňě¿š [8]. Ăńĳšěřŋăšĺćŋőě řěÿěŋĺě { śĺŋšěğ ŋăŋőłăąěń£ in situ ŕő ňěšőďş ğăňěźěŋĺľ, łőčďă ć łăůěśšćě ĺśţőďŋőľ ĺśŕőńĳğş¿š şčńěřőďŋş¿ ŇŊŠ, ă ąőř-ŋĺšřĺďŋă£ \őąőńőůłă" őąřăğşěšś£ ŕřĺ ğăňěźěŋĺĺ ćő ćŋěÿŋěľ Ś-ŊŠ ăšőňőć şčńěřőďă ŋă ăšőňż ąőřă ĺ ăğőšă. İšĺň śŕőśőąőň şďăńőśĳ ŕőńşůĺšĳ [9] őąřăğűż śňěÿăŋŋżţ ąőřőłăřąőŋĺšřĺďŋżţ (B-C-N) šřşąőł ś ŕőśńőľŋżň čřăďĺěŋšőň łőŋűěŋšřăűĺĺ C/BN, ůšő őąěśŕěůĺńő ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżľ šĺŕ ćŋşšřěŋŋĺţ B-C-N šřşąőł ĺ ĺğőń£- šőřŋżľ { ćŋěÿŋĺţ BN-ŊŠ.

Ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ĺŋżň śŕőśőąőň řěÿěŋĺ£ ŕřőąńěňż ňőęěš śšăšĳ \ćżřăźĺćăŋĺě" ŋăŋőłăąěń£ ĺğ šăł ŋăğżćăěňżţ \ąşŋłěřŋżţ" ťăğ, ŕřěďśšăćń£¿źĺţ śőąőľ ăŋśăňąńĳ ťşńńěřěŋőć, ĺŋłăŕśşńĺřőćăŋŋżţ ć \ąşŋłěř" { ŋăŋőšřşąłş. Łăł ĺğćěśšŋő, ŕřĺ őŕřěďěńěŋŋżţ şśńőćĺ£ţ (ŋăŕřĺňěř, ŕřĺ őąńşůěŋĺĺ ŕőšőłőň ćżśőłő¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ůăśšĺű) ňőęŋő śšĺňşńĺřőćăšĳ ŕőńĺňěřĺğăűĺ¿ ťşńńěřěŋőć (ŕő śţěňě ťşńńěřěŋż → ćżš£ŋşšżě ŋăŋőłăŕśşńż → ŋăŋőšřşąłă) ĺ ŕőńşůăšĳ šşąşń£řŋżě śĺśšěňż, čďě ďĺăňěšř řăśšşźěľ ĺğ ťşńńěřěŋőćżţ ňőńěłşń \ćŋşšřěŋŋěľ"

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 80 ćżŕ. 9 { 10 2004 709

Řăğňěřż, śőśšăć £ůěěł, ćěńĺůĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ (¡Ć) ŋăŋőšřşąőł ĺ ŋăŋőłăąěń£, ¡ťťěłšĺćŋżě ăšőňŋżě ğăř£ďż (Q, e) ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš šěňŕěřăšşřż

Śĺśšěňă §ůěľłă (ůĺśńő ăšőňőć) Ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ (5, 5) Ś ŊŠ 180 (Ś) ňěšăńń (17,0) BN ŊŠ 340 (170 B+170 N) 4.05 (5, 5)Ś@(17, 0)BN 520 (180 C + 170 B + 170 N) ňěšăńń Šěňŕěřăšşřă Ăšőňŋżě ğăř£ďż ďń£ (5, 5)Ś@(17, 0)BN Q(Ś) Q(B) Q(N) 0 Ł 0 +1.342 �1.342 1000 Ł �0.006 � +0.040 +1.303 � +1.436 �1.497 � �1.245 3000 Ł �0.214 � +0.124 +1.326 � +1.705 �1.922 � �1.125

šřşąłĺ śšřőčő łőŋšřőńĺřşěšś£ řăğňěřăňĺ ćŋěÿŋěľ BN šřşąż.

Ŋěďăćŋĺě ¡łśŕěřĺňěŋšż ([10]) ŕőłăğăńĺ ćőğňőęŋőśšĳ ŕőńşůĺšĳ ¡šĺň śŕőśőąőň şŋĺłăńĳŋżě C/BN čěšěřőśĺśšěňż { şčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąłĺ ćŋşšřĺ BN- ŊŠ. Ďăŋŋżě řěğşńĳšăšż śšăć£š ř£ď ćăęŋżţ ćőŕřőśőć: (i) łăłőćă ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŕőďőąŋżţ šşąşń£řŋżţ C/BN čěšěřőśĺśšěň ĺ śőőšćěšśšćşěš ńĺ őŋă ŕřěďśšăćńěŋĺ£ň őą ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšćăţ ŋăŋőłăąěń£? (ii) Łăłőćż śšřşłšşřŋżě őśőąěŋŋőśšĺ C/BN śĺśšěň ĺ ĺţ šěřňĺůěśłă£ şśšőľůĺćőśšĳ? (iii) Łăł ĺğňěŋ£šś£ ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă C/BN śĺśšěň ŕřĺ šěřňőőąřăąőšłě?

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŕřěďśšăćńěŋż ŕěřćżě řěğşńĳšăšż ab initio řăśůěšőć ğőŋŋőčő śŕěłšřă, śšřşłšşřŋżţ ĺ šěřňĺůěśłĺţ śćőľśšć ŋăŋőšşąşń£řŋőľ čěšěřőśšřşłšşřż C/BN, řăśśňăšřĺćăěňőľ ć łăůěśšćě ŕřőšőšĺŕă ŋăŋőłăąěń£.

Łăł ĺğćěśšŋő [3], ćśě armchair (n; n)Ś-ŊŠ ĺňě- ¿š ňěšăńńĺůěśłş¿ ŕřőćőďĺňőśšĳ. Ŕő¡šőňş śšăřšőćőľ ňőďěńĳ¿ ŊŁ £ćń£ńĺśĳ łőăłśĺăńĳŋżě šřşąłĺ: armchair (5; 5)C-ŊŠ ćŋşšřĺ \őąőńőůłĺ" { zigzag (17; 0)-BN šřşąłĺ ((5; 5)Ś@(17; 0)BN-ŊŠ), řĺś.1. Ĺśţőďŋżě ăšőňŋżě ňőďěńĺ Ś, BN šřşąőł ĺ ŊŁ śšřőĺńĺ ŕő śšăŋďăřšŋőľ ňěšőďĺłě \śćěřšłĺ" śěšőł čřăťĺšă ĺńĺ čěłśăčőŋăńĳŋőčő ŋĺšřĺďă ąőřă ć ąěśÿőćŋżě űĺńĺŋďřż [3]. Ĺţ ďĺăňěšřż řăśśůĺšżćăńĺ ŕő ĺğćěśšŋőňş ćżřăęěŋĺ¿ D = (a=ı)p(n^2 + nm + m^2)^1=^2, čďě n; m { ţĺřăńĳŋżě ĺŋďěłśż, a { ďńĺŋż ść£ğěľ Ś-Ś ĺńĺ B-N ć ŕńőśłĺţ śěšłăţ. Ďĺăňěšřż ćżąřăŋŋżţ Ś- ĺ BN-ŊŠ řăćŋż 0.679 ĺ 1.332 ŋň, śőőšćěšśšćěŋŋő, ůšő őąěśŕěůĺćăěš řăśśšő£ŋĺě ňěęďş śšěŋłăňĺ łőăłśĺăńĳŋżţ šřşąőł ć ŊŁ 0.327ŋň, ąńĺğłőě ł źěńĺ Ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă ć śĺŋšěğĺřşěňżţ ňŋőčőśńőľŋżţ ŊŠ [2, 3]. Ăšőňŋżě řăğňěřż £ůěěł šřşąőł ĺ ŊŁ ŕřĺćěďěŋż ć šăąńĺűě, ĺţ ŕăřăňěšř šřăŋśń£űĺĺ śőśšăćń£ěš 2.175 ŋň.

Ŋă ŕěřćőň ¡šăŕě ćżŕőńŋěŋă ŕőńŋă£ śšřşłšşřŋă£ őŕšĺňĺğăűĺ£ ŋăŋőłăąěń£ (ŕřĺ T = 0 Ł) ĺ ĺğşůěŋă ěčő

Řĺś.1. Śšřşłšşřă ŋăŋőłăąěń£ C(5, 5)@BN(17, 0)-ŊŠ (ćĺď śąőłş ĺ śćěřţş ŕřĺ T = 0 Ł) ĺ ěě ĺśłăęěŋĺ£ ŕřĺ řăğńĺůŋżţ šěňŕěřăšşřăţ

¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă. Ďăńěě ňż ŕřőćěńĺ ňőďěńĺřőćăŋĺě šěřňĺůěśłőľ ďěťőřňăűĺĺ śšřşłšşřż łăąěń£ ć ĺŋšěřćăńě T = 0 ÷ 4000 K, ĺ ďń£ ŕőńşůěŋŋżţ śšřşłšşřŋżţ ťőřň łăąěń£ ŕřĺ řăğŋżţ šěňŕěřăšşřăţ ćżŕőńŋĺńĺ ğőŋŋżě řăśůěšż ĺţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śŕěłšřőć.

Ćżůĺśńěŋĺ£ ŕřőćěďěŋż śăňőśőčńăśőćăŋŋżň ňěšőďőň ťşŋłűĺőŋăńă ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ć ŋěőřšőčőŋăńĳŋőľ śţěňě śĺńĳŋőľ ść£ğĺ (SCC-DFTB) [11]. Ĺśŕőńĳğőćăŋ ăšőňŋżľ sp-ąăğĺś, řăśůěšż čăňĺńĳšőŋĺăŋă ĺ ňăšřĺůŋżţ ¡ńěňěŋšőć ŕěřěłřżćăŋĺ£ ŕřőćěďěŋż ć řăňłăţ DFT ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ńőłăńĳŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ (LDA). Ĺśţőďŋă£ ăšőňŋă£ čěőňěšřĺ£ šřşąőł ŕőńŋőśšĳ¿ őŕšĺňĺğĺřőćăńăśĳ ŕő őšŋőÿěŋĺ¿

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 80 ćżŕ. 9 { 10 2004 ł ăšőňŋżň ŕőğĺűĺ£ň ĺ ďńĺŋě £ůěľłĺ ć řăňłăţ čřăďĺěŋšŋőľ śţěňż. Ňőďěńĺřőćăŋĺě šěřňĺůěśłőčő ŕőćěďěŋĺ£ ŋăŋőłăąěń£ ćżŕőńŋěŋő ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ć DFTB śţěňě (ŕăłěš deMon) [12].

Ć őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋőľ śšřşłšşřě \ĺďěăńĳŋőčő" ŊŁ (T = 0 Ł) ďĺăňěšř C-ŊŠ śőśšăćń£ěš 6.88 ŋň, ďńĺŋż Ś-Ś-ść£ğěľ řăćŋż 0.1416 ĺ 0.1414ŋň { ŕőŕěřěł ĺ ćďőńĳ őśĺ šřşąłĺ. Ďń£ ąőř-ŋĺšřĺďŋőľ šřşąłĺ ŕřőĺśţőďĺš \ćśŕşůĺćăŋĺě" ěě śšěŋłĺ šăłĺň őąřăğőň, ůšő ăšőňż ąőřă ĺ ăğőšă ĺśŕżšżćă¿š řăďĺăńĳŋżě śňěźěŋĺ£ (őšŋőśĺšěńĳŋő ĺţ ŕőğĺűĺľ ć BN űĺńĺŋďřě) ŕő ŋăŕřăćńěŋĺ£ň ł űěŋšřş (Ć) ĺ őš űěŋšřă (N) šřşąłĺ. İťťěłš ść£ğăŋ ś ¡ńěłšřőśšăšĺůěśłĺň ćğăĺňőďěľśšćĺěň ăšőňőć; ŕő ŋăÿĺň DFTĆ řăśůěšăň, ğăř£ďőćă£ ŕőń£- řĺğăűĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ B↔N śőśšăćń£ěš 1.342 ě. Ć řěğşńĳšăšě ďĺăňěšřż řăğŋőĺňěŋŋő ğăř£ęěŋŋżţ űĺńĺŋďřőć ąőřă ĺ ăğőšă ć BN-ŊŠ řăćŋż 1.362 ĺ 1.370 ŋň. Őšňěšĺň, ůšő ăŋăńőčĺůŋżě řěńăłśăűĺőŋŋżě ¡ťťěłšż ŕřőĺśţőď£š ďń£ \ůĺśšżţ" ŋăŋőšřşąőł ŋĺšřĺďă ąőřă [13, 14]. Ŋăř£ďş ś řăďĺăńĳŋżňĺ ďěťőřňăűĺ£ňĺ, ďń£ BN šřşąłĺ ŋăąń¿ďăěšś£ ăŋĺğőšřőŕĺ£ ďńĺŋ ść£ğěľ B- N: 0.1454 ŕőŕěřěł ĺ 0.1451 ŋň ćďőńĳ őśĺ šřşąłĺ.

Řěğşńĳšăšż ŇĎ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ šěřňĺůěśłĺţ ďěťőřňăűĺľ ŋăŋőłăąěń£ ĺńń¿śšřĺřşěš řĺś.1. Ćĺďŋő, ůšő ŕřĺ őążůŋżţ şśńőćĺ£ţ (T = 300 Ł) śšřşłšşřă ŊŁ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś \ĺďěăńĳŋőľ" (T = 0 Ł) ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ĺğňěŋĺńăśĳ. Ğăňěšŋżě ďěťőřňăűĺĺ ŋăśšşŕă¿š ć ĺŋšěřćăńě 1000{2000Ł ĺ ążśšřő ŕřőčřěśśĺřş¿š ćŕńőšĳ ďő 3500 Ł. Ć ĺŋšěřćăńě 3500{4000Ł łăąěńĳ řăğřşÿăěšś£. Ćăęŋő ŕőďůěřłŋşšĳ, ůšő ąőńĳÿěľ šěřňĺůěśłőľ şśšőľůĺćőśšĳ¿ őąńăďăěš \ćŋşšřěŋŋ££" şčńěřőďŋă£ šřşąłă, ă ŕěřćőľ ŕřőĺśţőďĺš ďěśšřşłűĺ£ BN \őąőńőůłĺ" łăąěń£. İšő őąž£śŋ£ěšś£ ř£ďőň ťăłšőřőć. Ćő-ŕěřćżţ, ¡ŋěřčĺĺ ňěęăšőňŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ďń£ śĺńĳŋżţ łőćăńěŋšŋżţ Ś-Ś-ść£ğěľ ąőńĳÿě, ůěň B-N-ść£ğěľ, čďě ŕřĺśşšśšćşěš ğăňěšŋă£ ĺőŋŋă£ śőśšăćń£¿źă£, ůšő őŕřěďěń£ěš ¡łśšřěňăńĳŋżě šěřňőňěţăŋĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ Ś-ŊŠ [14]. Łřőňě šőčő, ďń£ Ś-ŊŠ ś řőśšőň šěňŕěřăšşřż őąřăğş¿šś£ řěčĺąřĺďĺğăűĺőŋŋżě ĺ šőŕőńőčĺůěśłĺě ďěťěłšż (šĺŕă Śšőşŋă{Ş¡ńśă, śň. [3, 6]), ŕřĺ ¡šőň űĺńĺŋďřĺůěśłă£ ňőřťőńőčĺ£ Ś-ŊŠ śőţřăŋ£ěšś£. Ďń£ BN šřşąőł šăłĺě ďěťěłšż (łőčďă ůăśšĳ čěšěřőŕőń£řŋżţ B-N-ść£ğěľ ŕřěőąřăğşěšś£ ć čőřăğďő ňěŋěě ćżčőďŋżě čőňőŕőń£řŋżě B-B-, N-N-ść£ğĺ) ňěŋěě ţăřăłšěřŋż [15].

İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż ĺğőńĺřőćăŋŋżţ armchair (5; 5)C-ŊŠ ĺ zigzag (17; 0)BN-ŊŠ ŕřĺćőď£šś£ ŋă řĺś.2. İńěłšřőŋŋżě śőśšő£ŋĺ£ Ś-ŊŠ ć őłřěśšŋőśšĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ (EF ) őŕřěďěń£¿šś£ ŕěřěśěůěŋĺěň ı- ĺ ı^�-ğőŋ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ őśĺ šřşąż (` → X), őŕřěďěń££ ňěšăńńőŕőďőąŋżľ šĺŕ śŕěłšřă. Ŋăőąőřőš, zigzag (17; 0)-BN šřşąłă { ĺğőń£šőř ś ğăŕřěźěŋŋőľ

Řĺś.2. İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż: 1 { (5, 5) Ś ŊŠ, 2 { (17, 0)BN ŊŠ. Čőřĺğőŋšăńĳŋżě ńĺŋĺĺ ŕřĺ 0 ¡Ć { şřőćěŋĳ Ťěřňĺ

źěńĳ¿ (ĞŹ) = 4.05 ¡Ć (ŕř£ňőľ ŕěřěţőď ć šőůłě `), ŕřĺůěň ćěřţŋĺňĺ ğăŋ£šżňĺ ĺ ŋĺęŋĺňĺ ćăłăŋšŋżňĺ £ćń£¿šś£ N2p(ı) ĺ B2p(ı^�) ğőŋż.

Ŋă řĺś.3 ŕřĺćěďěŋż ŕőńŋżě ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ (ŔŚ) ŋăŋőłăąěń£ ŕřĺ T = 0, 1000 ĺ 3000 Ł. Ćĺďŋő, ůšő ğőŋŋżľ śŕěłšř \ĺďěăńĳŋőľ" čěšěřőśĺśšěňż ((5; 5)Ś@(17; 0)BN-ŊŠ) ŕřĺ T = 0 ąńĺğőł śşŕěřŕőğĺűĺĺ śŕěłšřőć ĺğőńĺřőćăŋŋżţ Ś ĺ BN šřşąőł: (i) ŔŚ ćąńĺğĺ EF (−2:5÷+1:5 ¡Ć) őąřăğőćăŋż ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ćłńăďăňĺ Ś2p-śőśšő£ŋĺľ; (ii) ňěęďş ğăŋ£šżňĺ ĺ śćőąőďŋżňĺ ğőŋăňĺ BN šřşąłĺ śşźěśšćşěš ĞŹ ∼ 4 ¡Ć; (iii) ćěřţŋĺě ğăŋ£šżě ĺ ŋĺęŋĺě śćőąőďŋżě ğőŋż BN šřşąłĺ śőśšăćńěŋż N2p- ĺ Ć2ř-őřąĺšăń£ňĺ. Šăłĺň őąřăğőň, ćğăĺňőďěľśšćĺ£ śőśšő£ŋĺľ łőăłśĺăńĳŋżţ şčńěřőďŋőľ ĺ BN šřşąőł ŋěğŋăůĺšěńĳŋż, ĺ Ś/BN-čěšěřőśšřşłšşřă őšćěůăěš ¡ńěłšřőŋŋżň śćőľśšćăň, šřěąşěňżň ďń£ ŋăŋőłăąěń£.

Ś řőśšőň šěřňĺůěśłĺţ śšřşłšşřŋżţ ďěťőřňăűĺľ ğăř£ďőćżě śőśšő£ŋĺ£ ăšőňőć ĺ ğőŋŋżľ śŕěłšř ŋăŋőłăąěń£ ŕřěšěřŕěćă¿š ř£ď ĺğňěŋěŋĺľ. Šăł, ŋăůĺŋă¿źĺěś£ ŕřĺ T = 1000 Ł őšłńőŋěŋĺ£ ŕőńőęěŋĺľ ăšőňőć őš ĺţ \ĺďěăńĳŋżţ" ŕőğĺűĺľ ć śšěŋłăţ łăąěń£ ŕřĺćőď£š ł ăŋĺğőšřőŕĺĺ ğăř£ďőćżţ śőśšő£ŋĺľ ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżţ B, C, N ăšőňőć, łőšőřă£ ďőśšĺčăěš ŕřĺ 3000 Ł ğăňěšŋżţ ćěńĺůĺŋ: ďő ∼ 27 ďń£ ăšőňőć ąőřă ĺ ďő ∼ 42% ďń£ ăšőňőć ăğőšă. Ŕřőĺśţőďĺš šăłęě ŕőń£řĺğăűĺ£ ğăř£ďőćżţ śőśšő£ŋĺľ Ś-ăšőňőć, śň. šăąńĺűş.

Ĺğ řĺś.3. ćĺďŋő, ůšő \ăňőřťĺğăűĺ£" śšěŋőł łăąěń£ śŕőśőąśšćşěš ţăřăłšěřŋőňş śčńăęĺćăŋĺ¿ ŕřőťĺń£ ŔŚ, ŕřĺ ¡šőň ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ŕőńőęěŋĺě őśŋőćŋżţ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ ĺ ĺţ ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ ć śŕěłšřě ŊŁ ŋě ňěŋ£¿šś£. Śőţřăŋ£ěšś£ ĺ őąźěě śšřőěŋĺě ŕřĺťěřňĺěćśłőľ ğőŋż, őŕřěďěń£ěňőě ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő Ś2p-śőśšő£ŋĺ£ňĺ şčńěřőďŋőľ šřşąłĺ. Ěě ŕřőćőď£-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 80 ćżŕ. 9 { 10 2004

Řĺś.3. Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć ŋăŋőłăąěń£ C(5, 5)@BN(17, 0)-ŊŠ őš šěřňĺůěśłĺţ şśńőćĺľ. Ŕřĺćěďěŋż ŕőńŋżě (śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ (2p { ÿšřĺţőćă£, 2s { ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺĺ ďń£ şčńěřőďă, ąőřă ĺ ăğőšă) śőčńăśŋő ğőŋŋżň DFTB řăśůěšăň ďń£ śšřşłšşř ŋăŋőłăąěń£ ŕřĺ T = 0, 1000 ĺ 3000 Ł, řĺś.1

źĺě (ňěšăńőŕőďőąŋżě) ţăřăłšěřĺśšĺłĺ šăłęě ŋě ňěŋ£¿šś£; ąőńěě šőčő, őąřăğş¿źĺěś£ šěřňĺůěśłĺě ďěťěłšż śšěŋőł (šĺŕă ŕěŋšăčőŋ-čěŕšăčőŋ) ŕřĺćőď£š ł ŋěłőšőřőňş řőśšş ŕńőšŋőśšĺ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ śőśšő- £ŋĺľ (řĺś.3), šő ěśšĳ şćěńĺůěŋĺ¿ \ňěšăńńĺůŋőśšĺ" Ś-šřşąłĺ. Ćăęŋő šăłęě őšňěšĺšĳ, ůšő ŕřĺ šěřňĺůěśłĺţ ďěťőřňăűĺ£ţ BN-šřşąłĺ łăłĺţ-ńĺąő ŋőćżţ ğőŋ ć őąńăśšĺ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ŋě ćőğŋĺłăěš, ĺ BN-ŊŠ śőţřăŋ£ěš ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺľ šĺŕ. Őśŋőćŋżň šěřňĺůěśłĺň ¡ťťěłšőň £ćń£ěšś£ \řăğňżšĺě" łřăěć ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ N2p- ĺ Ć2p-ğőŋ BN šřşąłĺ ĺ şňěŋĳÿěŋĺě ĞŹ (ďő ∼ 2:4 ¡Ć ŕřĺ T = 3000 Ł).

Šăłĺň őąřăğőň, ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺň ğőŋŋżň ňěšőďőň DFTB ĺśśńěďőćăŋż ¡ńěłšřőŋŋżě ĺ śšřşłšşřŋżě śćőľśšćă Ś/BN ŋăŋőłăąěń£ { šşąşń£řŋőľ čěšěřőśĺśšěňż, śőśšő£źěľ ĺğ łőăłśĺăńĳŋżţ şčńěřőďŋőľ ĺ BN ŋăŋőšřşąőł, ĺ őŕřěďěńěŋż ĺţ ĺğňěŋěŋĺ£ ć ĺŋšěřćăńě šěňŕěřăšşř 0 ÷ 4000 Ł. Ŋăľďěŋő, ůšő ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŋăŋőłăąěń£ őąřăğőćăŋă śőśšő£ŋĺ£ňĺ, ńőłăńĺğőćăŋŋżňĺ ŋă ăšőňăţ ćŋěÿŋěľ (BN) ĺ ćŋşšřěŋŋěľ (şčńěřőďŋőľ) ŋăŋőšřşąőł, čĺąřĺďĺğăűĺ£ łőšőřżţ ňăńă. Ŕřőćőď£źĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ śĺśšěňż (ňěšăńńĺůěśłă£ { şčńěřőďŋőľ ŊŠ ĺ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłă£ { ćŋěÿŋěľ BN šřşąłĺ, ćżŕőńŋ£¿źěľ řőńĳ \őąőńőůłĺ łăąěń£") śőţřăŋ£¿šś£ ćő ćśěň šěňŕěřăšşřŋőň ďĺăŕăğőŋě şśšőľůĺćőśšĺ čěšěřőśĺśšěňż (ďő T ∼ 3500−3700 Ł).

Őśŋőćŋżň ¡ťťěłšőň řőśšă šěňŕěřăšşřż £ćń£ěšś£ ĺğňěŋěŋĺě ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ BN-ŊŠ { łăł řěğşńĳšăš ňőďĺťĺłăűĺĺ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ŕřĺ šěřňĺůěśłĺţ ďěťőřňăűĺ£ţ ăšőňŋőľ śšřşłšşřż śšěŋőł. İšő ŕőğćőń£ěš ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő šěřňőőąřăąőšłă C/BN ŋăŋőłăąěń£ ňőęěš śšăšĳ ŕěřśŕěłšĺćŋżň śŕőśőąőň řěčşńĺřőćăŋĺ£ ěčő ¡ńěłšřőťĺğĺůěśłĺţ ţăřăłšěřĺśšĺł.

Řăąőšă ŕőďďěřęăŋă ŘŤŤĹ, čřăŋš # 04-03-32111, ĺ Ŕřőčřăňňőľ ŕőďďěřęłĺ ćěďşźĺţ ŋăşůŋżţ ÿłőń Řőśśĺľśłőľ Ťěďěřăűĺĺ, čřăŋš # ŊŸ 829.2003.3.

1. S. Iijima, Nature 354, 56 (1991).

2. K. Tanaka, T. Yamabe, and K. Fuku, The Science and Technology of Carbon Nanotubes, Elsevier, Oxford, 1999.

3. P. J. F. Harris, Carbon Nanotubes and Related Structures: New Materials for the Twenty-˛rst Century, Cambridge University Press, Cambridge, 1999.

4. M. Endo, T. Hayashi, H. Muramatsu et al., Nano Lett.

4, 1451 (2004).

5. R. Tenne, Progr. Inorg. Chem. 50, 269 (2001). 6. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Şśŕěţĺ ţĺňĺĺ 71, 203 (2002). 7. A. Rubio, Y. Miyamoto, X. Blas«e et al., Phys. Rev. B53, 4023 (1996).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 80 ćżŕ. 9 { 10 2004

İńěłšřőŋŋżě, śšřşłšşřŋżě ĺ šěřňĺůěśłĺě śćőľśšćă : : : 713

8. D. Golberg, F. F. Xu, and Y. Bando, Appl. Phys. A76, 479 (2003).

9. D. Golberg, P. S. Dorozhkin, Y. Bando et al., Appl.

Phys. Lett. 82, 1275 (2003).

10. W. Mickelson, S. Aloni, W.-Q. Han et al., Science 300, 467 (2003).

11. D. Porezag, Th. Frauenheim, Th. Kohler et al., Phys.

Rev. B51, 12947 (1995).

12. A. M. Koster, G. Geudtner, A. Goursot et al., NRC:

Canada, 2002.

13. E. Hernandez, C. Goze, P. Bernier, and A. Rubio, Phys.

Rev. Lett. 80, 4502 (1998).

14. B. Akdim, R. Pachter, X. Duan, and W. W. Adams, Phys. Rev. B67, 245404 (2003).

15. W. H. Moon and H. J. Hwang, Nanotechnology 15, 431 (2004).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 80 ćżŕ. 9 { 10 2004