Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 80, ćżŕ. 10, ś. 732 { 736 © 2004 č. 25 ŋő£ąř£

Ŋőćżľ łńăśś ďĺőłśĺďŋżţ ŋăŋőšřşą MO_2 (M = Si, Ge, Sn, Pb) ĺğ \łćăďřăšŋżţ" řěÿěšőł ăšőňőć { ĺţ śšřşłšşřă ĺ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ

Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ

Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ŘĂŊ, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 7 őłš£ąř£ 2004 č.

Őŕĺśżćă¿šś£ ŋőćżě ďĺőłśĺďŋżě ŋăŋőšřşąż, śćěřŋşšżě ĺğ \łćăďřăšŋőľ" řěÿěšłĺ ăšőňőć, őšńĺůŋőľ őš őążůŋőľ čěłśăčőŋăńĳŋőľ, ĺğő¡ńěłšřőŋŋőľ čřăťĺšş. Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ŋěřčĺĺ ďěťőřňăűĺĺ őš ŋăŋőšřşąŋőčő ďĺăňěšřă D őšłńőŋ£ěšś£ őš ğăłőŋă 1/D^2, ă őŕšĺňăńĳŋőľ ťőřňőľ ŕřĺ őďĺŋăłőćőň ďĺăňěšřě őąńăďă¿š \ğĺčğăčŋżě" šşąěńěŋż. Ďćşśńőľŋżě ŋăŋőšřşąż, śőśšő£źĺě ĺğ \ŕőśăęěŋŋőčő" ŇO2-śńő£ ŋă şčńěřőďŋş¿ ŋăŋőšřşąş (ŞŊŠ), őąńăďă¿š śşźěśšćěŋŋő ňěŋĳÿěľ ¡ŋěřčĺěľ ďěťőřňăűĺĺ, ůšő şłăğżćăěš ŋă ćőğňőęŋőśšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ŞŊŠ ć łăůěśšćě ÿăąńőŋă ďń£ śĺŋšěğă şłăğăŋŋżţ MO2-ŋăŋőšřşą.

PACS: 61.46.+w, 68.65.−k

Őšłřżšĺě ć 1992č. ďĺţăńĳłăčěŋĺďŋżţ (Mo, W)S_2 ŋăŋőšřşą, ăšőňż ć łőšőřżţ řăśŕőńăčă¿šś£ ŋă šřěţ űĺńĺŋďřĺůěśłĺţ ŕőćěřţŋőśš£ţ, ŕřĺćěńő ł ăłšĺćĺğăűĺĺ ĺśśńěďőćăŋĺľ ŕő ŋăŋőšřşąăň ŋěşčńěřőďŋőčő śőśšăćă [1]. Ŋěďăćŋő čřşŕŕă ťřăŋűşğśłĺţ ĺśśńěďőćăšěńěľ řăśÿĺťřőćăńă śńőęŋżľ őłśĺď-ťşńńěřěŋőĺď ĺğ ćśšřőěŋŋżţ ďřşč ć ďřşčă śťěřőőąřăğŋżţ ňŋőčőčřăŋŋĺłőć Al{O{SrBi{O{Bi{O [2], ă Ąřőňńěěň ĺ ďř. [3, 4] ążńĺ řăśśňőšřěŋż čĺŕőšěšĺůěśłĺě ŕőńżě łńăśšěřż (SiO_2)N (N = 6−12, 24). Śšřşłšşřż ĺğ ŕőďőąŋőčő śńőęŋőčő śőśšăćă ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ ŋőćőě ŋăŕřăćńěŋĺě ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ şŋĺłăńĳŋżţ ťĺğĺłőţĺňĺůěśłĺţ śćőľśšć ŋě šőńĳłő śťěřőĺďăńĳŋżţ, ŋő ĺ šřşąőőąřăğŋżţ ŋăŋőłńăśšěřőć.

Ć ďăŋŋőň śőőąźěŋĺĺ ňż őąřăźăěň ćŋĺňăŋĺě ŋă ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ ŋőćőčő łńăśśă ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ şśšőľůĺćżţ \šřěţűĺńĺŋďřĺůěśłĺţ" ŋăŋőšřşą ĺğ őłśĺďőć { MO_2 (Ň { ăšőňż Si, Ge, Sn, Pb), ďĺ- ¡ńěłšřĺůěśłĺě, ňěţăŋĺůěśłĺě ĺ ŕĳěğő¡ńěłšřĺůěśłĺě śćőľśšćă łőšőřżţ ňőčşš ążšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋż ć łăůěśšćě ŕřěďőţřăŋĺšěńĳŋżţ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺţ őąőńőůěł ŋăŋőŕřőćőďőć, ă šăłęě ¡ńěňěŋšőć ŋăŋőťőšőŋĺłĺ.

Ĺğćěśšŋő, ůšő őśŋőćŋżň ¡ńěňěŋšőň ćśěţ MO_2- śšřşłšşř (łřĺśšăńńĺůěśłĺţ, ăňőřťŋżţ, ŕőńĺšĺŕŋżţ) £ćń£ěšś£ MO_4-šěšřă¡ďř ś M-ăšőňőň ć űěŋšřě ĺ ăšőňăňĺ łĺśńőřőďă ć ćěřÿĺŋăţ. Ŕőďőąŋżě ďĺőłśĺďż £ćń£¿šś£ ďĺ¡ńěłšřĺłăňĺ ĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ ĺ ňőčşš śşźěśšćőćăšĳ ć ŕřĺřőďě (ŋăŕřĺňěř, ňĺŋěřăń łăśśĺšěřĺš SnO_2). Ć őšńĺůĺě őš řăŋěě ĺğşůěŋŋżţ ďĺőłśĺďŋżţ śšřşłšşř řăśśňőšřĺň šřěţăšőňŋżľ śńőľ, ć łőšőřőň šěšřă¡ďřż řăśŕőńăčă¿šś£ šăł, ůšőąż ăšőňż łĺśńőřőďă ĺ łřěňŋĺ£ őłăğăńĺśĳ šőńĳłő ŋă šřěţ ŕńőśłőśš£ţ ¡šőčő śńő£ { řĺś.1. Ŕřőćěďěŋŋżľ řăśůěš ŕőłăğăń śšăąĺńĳŋőśšĳ šăłĺţ ŇO_2-śńőěć. Őśŋőćŋżě őśőąěŋŋőśšĺ śšřşłšşřż ŇO_2-ŋăŋőšřşą ŕřőĺńń¿śšřĺ-

Řĺś.1. Śţěňă ŋěśćěřŋşšőľ ŕř£ňőşčőńĳŋőľ řěÿěšłĺ ŋăŋőšřşą MŐ2 (M = Si, Ge, Sn, Pb). Ŋăŋőšřşąş ňőęŋő őąřăğőćăšĳ, śőěďĺŋ££ šőůłĺ O ĺ A, ă šăłęě B ĺ B^0. Ćěłšőřż ŐĂ ĺ ŐĆ őŕřěďěń£¿š ţĺřăńĳŋżľ ćěłšőř Ch ĺ ćěłšőř šřăŋśń£űĺĺ T ŋăŋőšřşąż, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕř£- ňőşčőńĳŋĺł OAB^0B őŕřěďěń£ěš ¡ńěňěŋšăřŋş¿ £ůěľłş ś ůĺśńőň ăšőňőć N ďń£ ďăŋŋőľ ŋăŋőšřşąż. Řĺśşŋłş śőőšćěšśšćşěš Ch = (6, 2), T = (−2, 6), N = 120. Śńěćă ŕőłăğăŋ ťřăčňěŋš śňőďěńĺřőćăŋŋőčő śńő£ SiŐ2 (5 × 6 £ůěěł), ć łőšőřőň řăśŕőńőęěŋŋżě ćďőńĳ a1 ăšőňż łĺśńőřőďă O(∘) ćżţőď£š ĺğ śńő£ ăšőňőć Si \ŋă ŋăś", ă řăśŕőńőęěŋŋżě ćďőńĳ a2 ăšőňż O(•) { \őš ŋăś"

řşěň řăśůěšăňĺ ŋăŋőšřşą, śćěřŋşšżţ ĺğ śńőěć ďĺőłśĺďőć łćăřűă ĺ őńőćă (řăśůěšż ŋăŋőšřşą ĺğ ďĺőłśĺďőć Ge ĺńĺ Pb ĺńń¿śšřĺřş¿š ăŋăńőčĺůŋżě őśőąěŋŋőśšĺ).

Łńăśśĺťĺłăűĺ£ ŋăŋőšřşą. Őŕĺśăŋĺě ĺţ śšřşłšşřż ŕřőĺğćěďěň ć řăňłăţ ňőďěńĺ śćěřšłĺ ŕőńőśż ŕńőśłőľ řěÿěšłĺ ăšőňőć ăŋăńőčĺůŋő ŋăŋőšřşąăň, ŕőńşůăěňżň ĺğ śńő£ ś čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłőľ [1, 5 { 7].

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

Šăłĺň őąřăğőň őďŋőśńőľŋş¿ (n, m) ŋăŋőšřşąş őŕřěďěńĺň łăł śćěřŋşšżľ ŕő űĺńĺŋďřş śńőľ ŕř£ňőşčőńĳŋőľ śěšłĺ ăšőňőć SiO_2 { řĺś.1. Ŋă őśŋőćŋőľ ěčő ŕńőśłőśšĺ řăśŕőńăčă¿šś£ ăšőňż Si, ă łĺśńőřőďŋżě ăšőňż, ćżţőď£źĺě ĺğ ŋěě \ŋă ŋăś" { O(∘) ĺ ğă ŕńőśłőśšĳ \őš ŋăś" { O(•), řăśŕőńăčă¿šś£ ŕő ńĺŋĺ£ň, ŕăřăńńěńĳŋő ěďĺŋĺůŋżň ćěłšőřăň a1 ĺ a2, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ć šăłőľ ĺďěăńĳŋőľ ňőďěńĺ ďĺăňěšř šřşąż ęěśšłő ść£ğăŋ ś ŕăřăňěšřőň řěÿěšłĺ (a { řăśśšő£ŋĺě ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ Si-ăšőňăňĺ) ĺ ůĺśńăňĺ (n, m) (ţĺřăńĳŋżň ćěłšőřőň Ch) ŕőďőąŋő ňőďěńĺ ďń£ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą [8]:

Dt = L/π, L = |Ch| = apn^2 + m^2, (1a)

Ch = na_1 + ma_2 ≡ (n, m) (n, m { űěńżě ůĺśńă); (1b) cos θ = Ch · a_2/|Ch||a_2| = m/(pn^2 + m^2); (1c)

T = −ma_1 + na_2 ≡ (−m, n). (1d)

Ţĺřăńĳŋżľ şčőń θ őŕřěďěń£ěš śŕĺřăńĳŋş¿ śĺňňěšřĺ¿ ŋăŋőšřşąż. Ćěłšőř šřăŋśń£űĺĺ T, őŕřěďěń£ěňżľ łăł ěďĺŋĺůŋżľ ćěłšőř řăśśňăšřĺćăěňőľ ŋăŋőšřşąż, ŕăřăńńěńěŋ ěě őśĺ ĺ ŋőřňăńěŋ ł ćěłšőřş Ch ć ŋěśćěřŋşšőľ ŕř£ňőşčőńĳŋőľ řěÿěšłě ŋă řĺś.1.

Ŕőďőąŋő ďĺţăńĳłăčěŋĺďŋżň šřşąăň [4], ŋăŋőšřşąż ŇO_2 őąřăğş¿šś£ ĺğ šřěţ űĺńĺŋďřőć: ăšőňż łĺśńőřőďă O(∘) { ńěęăš ŋă ćŋěÿŋěň űĺńĺŋďřě, ă ăšőňż O(•) { ŋă ćŋşšřěŋŋěň űĺńĺŋďřě ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł śřěďĺŋŋőňş űĺńĺŋďřş ś ăšőňăňĺ łřěňŋĺ£ (řĺś. 2). Ĺğğă řăğŋőľ łřĺćĺğŋż řăğńĺůŋżţ ŕő ďĺăňěšřş ĺ śšřşłšşřě ŋăŋőšřşą řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ¡šĺňĺ űĺńĺŋďřăňĺ ŋěśłőńĳłő ĺğňěŋ£¿šś£, ă ďĺăňěšřż śřěďŋěčő űĺńĺŋďřă ŋěśłőńĳłő őšńĺůă¿šś£ őš ďĺăňěšřă (1a) ĺďěăńĳŋőľ ňőďěńĺ. Ŋăŋőšřşąż ŇO_2 ňőęŋő řăğďěńĺšĳ ŕő őśŋőćŋżň řăğńĺůĺ£ň ć śĺňňěšřĺĺ ŋă ŋěţĺřăńĳŋżě (n, 0), (0, n)-šřşąż, ĺ ţĺřăńĳŋżě (n, m) { šăąń.1. Ďń£ ŋĺţ śşźěśšćşěš őšńĺůĺě őš řăŋěě ĺśśńěďşěňżţ ŋăŋőšřşą ĺğ čěłśăčőŋăńĳŋżţ śńőěć [5 { 8]: (n, 0) ŋě śőćŕăďă¿š ś (0, n)-šřşąăňĺ, łăł ĺ (n, m)-šřşąż ŋě śőćŕăďă¿š ś (m, n)-šřşąăňĺ, ă šăłęě őŋĺ őšńĺůă¿šś£ šěň, ůšő ğďěśĳ (n, n)-šřşąż £ćń£¿šś£ ţĺřăńĳŋżňĺ. Ďń£ řăśśňăšřĺćăěňżţ ňăšěřĺăńőć SiO_2, SnO_2 śşźěśšćěŋŋă ďěťőřňăűĺ£ śńő£ (śřăćŋĺ ś ďĺąőřĺďŋżňĺ ŋăŋőšřşąăňĺ [7]), ůšő ŕřĺćőďĺš ł őšńĺůŋőľ őš 1/D^2 ğăćĺśĺňőśšĺ ¡ŋěřčĺĺ ďěťőřňăűĺĺ őš ďĺăňěšřă ŋăŋőšřşąż { šăąń.2.

Őšňěšĺň, ůšő ćőğňőęŋő šăłęě śşźěśšćőćăŋĺě \śňěÿăŋŋżţ" ŋăŋőšřşą, ŕőńşůăěňżţ ĺğ śńőěć śő śňěŋěŋŋżň řăśŕőńőęěŋĺěň ŕő ř£ďăň O(∘)- ĺ O(•)-ăšőňőć ĺńĺ ďăęě ŕřĺ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőň řăśŕőńőęěŋĺĺ šěšřă- ¡ďřőć MO_4 ć śńőě. Őŋĺ ňőčşš őąřăğőćżćăšĳ ŋěţĺřăńĳ-

Řĺś.2. Ňőďěńĺ SiO2-ŋăŋőšřşą (12, 0) { (a) ĺ (0, 12) { (b) (ťřăčňěŋšż řăśśůĺšăŋż ŘŇ3-ňěšőďőň), (8, 8)-šřşąż ś \ÿăŕłőľ" { ŕőńőćĺŋłőľ (SiO2)72 ťşńńěřěŋă { (c) (ťřăčňěŋš řăśśůĺšăŋ ŇŇ+-ňěšőďőň)

ŋżě ŋăŋőšřşąż, ĺňě¿źĺě ć śěůěŋĺĺ ŋě łřşč, ă ňŋőčőşčőńĳŋş¿ (šřěşčőńĳŋş¿, łćăďřăšŋş¿ { řĺś.3 ĺ š.ŕ.) ťőřňş, ŋő ŕřĺ ¡šőň őŋĺ ďőńęŋż śőďěřęăšĳ ůěřěďş-

Řĺś.3. Ňőďěńĺ \šřěşčőńĳŋőľ" SnO2 (2, 0; 2, 0 × 3) ŋăŋőšřşąż { śńěćă, ĺ \łćăďřăšŋőľ" SiO2 (2, 0; 1, 0×4) šřşąż { śŕřăćă

¿źĺěś£ śőőšćěšśšćěŋŋő śĺňňěšřĺĺ DNh (N = 2, 3, 4 ĺ š.ď.) ŕőńőśż ăšőňőć śő śňěŋőľ řăśŕőńőęěŋĺ£ ř£-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 80 ćżŕ. 9 { 10 2004

Šăąńĺűă 1

Šĺŕż MŐ2 ŋăŋőšřşą

Šĺŕ θ Ch Ŕřĺňěůăŋĺě Ńĺŋĺ£ (o-Line) 0ffi (n, 0) Ő(o)-Si ść£ğĺ ŕő őąřăğş¿źĺň Ńĺŋĺ£ (ffl-Line) 90ffi (0, n) Ő(ffl)-Si ść£ğĺ ŕő őąřăğş¿źĺň Ţĺřăńĳŋżě Ğşą (Cog ) 45ffi (n, n) Śŕěűĺăńĳŋőčő ŕőńőęěŋĺ£

Ţĺřăńĳŋżě

0ffi < θ < 45ffi 45ffi < θ < 90ffi (n, m < n) (n, m > n) Őąźěčő ŕőńőęěŋĺ£

Śňěÿăŋŋżě (šřěşčőńĳŋżě, łćăďřăšŋżě ĺ ďř.)

0ffi, 90ffi;

0ffi < θ < 90ffi (n, 0), (0, n); (n, m) Śňěÿěŋĺě ńĺŋĺľ Ő(o)-Si ĺ Ő(i)-Si ść£ğěľ

ďőć. Šăłĺě šřşąż ąőńěě ŕőďřőąŋő ąşďşš řăśśňőšřěŋż ć ŕőśńěďş¿źěľ řăąőšě.

İŋěřčěšĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ MO_2-ŋăŋőšřşą. Řăśůěš őŕšĺňăńĳŋőľ čěőňěšřĺĺ ążń ŕřőćěďěŋ ŋă ťřăčňěŋšăţ šřşą őďĺŋăłőćőľ ďńĺŋż (6 ¡ńěňěŋšăřŋżţ £ůěěł ďń£ ŋěţĺřăńĳŋżţ (n, 0)- ĺ (0, n)-šřşą, ĺ 6 £ůěěł ťřăčňěŋšă śńő£, ĺğ łőšőřőčő śšřőĺńăśĳ (n, n)- ŋăŋőšřşąă; ŋă łőŋűăţ ťřăčňěŋšă ŕőňěźăńĺśĳ ăšőňż ćőďőřőďă) ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ňěšőďőć ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ŇŇ+ ĺ ŕőńş¡ňŕĺřĺůěśłőčő łćăŋšőćőţĺňĺůěśłőčő ňěšőďă ŘŇ3, ŕřĺňěŋ£ěňżţ řăŋěě, ŋăŕřĺňěř, ďń£ ćżůĺśńěŋĺ£ śšřşłšşřż şčńěřőďŋżţ ĺ ďĺąőřĺďŋżţ ťşńńěřěŋőć [7, 8] ĺ łńăśšěřőć (SiO_2)N (N = 6−12) [4]. Őšňěšĺň, ůšő řăśůěš ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ (E) ĺ E_{strain} ďń£ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą ĺ ťşńńěřěŋőć ŕő šőľ ęě ŕřőčřăňňě ďăěš ąńĺğłĺě ğŋăůěŋĺ£ ł řăśůěšăň ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńőć ďń£ őďŋőśšěŋŋżţ ŋăŋőšřşą (ŐŚŊŠ) ĺ ťşńńěřěŋőć [8]. Ďń£ ťřăčňěŋšă SiO_2-śńő£ ĺğ 7 × 7 £ůěěł řăśůěš ŕő ŘŇ3 ďăěš őąžěňŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ E, řăćŋş¿ −18.9 ¡Ć/SiO_2, ůšő ćěśĳňă ąńĺğłő ł ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ĺğňěřěŋŋőňş ďń£ α-łćăřűă ğŋăůěŋĺ¿ −19.2 ¡Ć/SiO_2 [9], šőčďă łăł ŕő ňěšőďş ŕńőšŋőśšĺ ťşŋłűĺőŋăńă šěőřĺĺ (DFT) E = −22.4 ¡Ć/SiO_2 [10].

İťťěłšż ăšőňŋőľ řěńăłśăűĺĺ ŕřĺćőď£š ł čőťřĺřőćăŋĺ¿ BN (ĺńĺ MgB_2) űĺńĺŋďřĺůěśłőľ ŕőćěřţŋőśšĺ, ůšő ŕřĺćőďĺš, ć śćő¿ őůěřěďĳ, ł ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďŋőľ ĺţ łőŋťĺčşřăűĺĺ [6, 7]. Ďń£ MŐ_2-ŋăŋőšřşą šăłęě ŕřő£ćń£ěšś£ ¡ťťěłš ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋőľ ĺţ łőŋťĺčşřăűĺĺ, ŕőśłőńĳłş ťřăčňěŋš śńő£ MŐ_2 ć őšńĺůĺě őš čřăťĺšőćőčő ĺňěěš őŕšĺňăńĳŋş¿ ťőřňş \śěďńă", ă ŋě ŕńőśłőśšĺ. Ŕő¡šőňş ąőńěě śšăąĺńĳŋżňĺ őłăğżćă¿šś£ ţĺřăńĳŋżě šřşąż \ğĺčğăčŋőčő" šĺŕă (n, n) { śň. šăąń.2. Šřşąż (n, 0) ĺňě¿š ňĺŋĺňăńĳŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ ďěťőřňăűĺĺ ŕřĺ őŕřěďěńěŋŋőň ďĺăňěšřě Dő (ć śńşůăě SiO_2 Dő (Si-űĺ-ńĺŋďř)=10.88A ďń£ (10, 0)-šřşąż), ůšő ĺţ ĺ őšńĺůăěš őš őďŋőśšěŋŋżţ ŋăŋőšřşą ś čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłőľ, čďě E_{strain}(D) ∼ 1/D^2 [5]. Šőčďă łăł ďń£

Řĺś.4.Ňőďěńĺ ďćőľŋőľ ŋăŋőšřşąż C(10, 10)@SiO2(17, 17)

(n, n)-ŋăŋőšřşą (D(8, 8) = 9.95 A { řĺś.2) ¡ŋěřčĺ£ ďěťőřňăűĺĺ E_{strain}(D) ∼ 1/D^2. C řőśšőň ďĺăňěšřă řăśśšő£ŋĺě Si{Si ĺ łőŋťĺčşřăűĺ£ šěšřă¡ďřőć SiO_4 ć ŕřěďěńě ąőńĳÿőčő ďĺăňěšřă śšřěň£šś£ ł řăśśůĺšăŋŋőňş ďń£ SiO_2-śńő£ ğŋăůěŋĺ¿ a = Si{Si ≈ 2.9 A(Si{ O = 1.675 A). Ŕăřăňěšřż šřşą ćżąĺřă¿šś£ ĺğ čěőňěšřĺĺ űěŋšřăńĳŋőľ £ůěľłĺ řăśśůĺšżćăěňőčő ťřăčňěŋšă: ŋăŕřĺňěř, ć śńşůăě SnO_2 ďń£ śńő£ ŕăřăňěšřż řăćŋż a = Sn{Sn ≈ 3.37 A; Sn{O ≈ 2.06 A, ă ďń£ (12, 0)- ŋăŋőšřşąż řăśśšő£ŋĺ£ Sn{O, Sn{Sn ĺ şčőń O{Sn{O řăćŋż ŕő łřşčş { 2.068, 3.378; 93.9^ffi; ŕő őąřăğş¿źěľ { 3.641, 2.063; 109.1^ffi.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 80 ćżŕ. 9 { 10 2004

Ŋőćżľ łńăśś ďĺőłśĺďŋżţ ŋăŋőšřşą MO_2(M = Si, Ge, Sn, Pb) . . . 735

Šăąńĺűă 2

Őśŋőćŋżě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ MŐ2-ŋăŋőšřşą

SiO_2 MM+ MM+ PM3 PM3 E Łłăń N-ăšőňőć E/N Łłăń E Łłăń E/N Łłăń layer(7 � 7) {90.44 208 {0.43481 28050 134.86 n, m 0.12 1667.2 228 7.312 30830.8 135.22 7.0 84.126 252 0.632 8.0 75.14 152 0.494 9.0 68.389 171 0.400 10.0 75.05 190 0.395 27673.6 145.65 11.0 87.55 209 0.419 12.0 99.9 228 0.438 33042.8 144.92 13.0 112 247 0.453 14.0 128.62 266 0.484 15.0 146.96 285 0.516 16.0 166.267 304 0.547 17.0 186.51 323 0.577 18.0 207.51 342 0.607 19.0 261.676 361 0.725 20.0 231.98 380 0.610 22.0 177.7 418 0.425 24.0 128.9 456 0.283 2.0 106.12 475 0.223

5.5 535.38 160 3.346 21940 137.125 6.6 410.85 192 2.140 26452 137.32 7.7 309.7 224 1.383 8.8 231.446 256 0.904 38461.5 150.24 9.9 167.4 288 0.581 10.10 120.39 320 0.376 12.12 22.98 384 0.060

C10.10@ (17,17) {807.673 1004 {0.804 C10.10@ (23,0) {458.933 897 {0.512 C10.10@ (24,0) {444.356 916 {0.485 SnO_2 layer(8 � 8) {405.98 348 {1.167 n, m 2.0; 2.0 � 3 {72.29 228 {0.317

0.25 {446.08 475 {0.939 25.0 {64.64 475 {0.136 18.18 {496.338 522 {0.951

İŋěřčĺĺ ďěťőřňăűĺĺ { E_{strain} (ŕőńşůěŋż MM+-ňěšőďőň); ŕőńŋżě ¡ŋěřčĺĺ ŋăŋőšřşą E (ŕőńşůěŋż PM3-ňěšőďőň). Ğŋăůěŋĺě Estrain = 0 őšŋőśĺšś£ ł ¡ŋěřčĺĺ ŋěďěťőřňĺřőćăŋŋőčő ŕńőśłőčő ńĺśšă čřăťĺšă { čřăťěŋă.

Ňĺŋĺňăńĳŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ ďěťőřňăűĺĺ ąşďşš ĺňěšĳ ŋăŋőšřşąż, ć łőšőřżţ ůěšćěřłă Ő-ăšőňőć, ąńĺęăľÿĺţ ł Ň-ăšőňş, ąşďěš ćňěśšě ś ŋĺň ŕřĺŋĺňăšĳ łőŋťĺčşřăűĺ¿, ŋăĺąőńěě ąńĺğłş¿ ł šěšřă¡ďřăńĳŋőľ.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 80 ćżŕ. 9 { 10 2004

Šăł, ŋăĺąőńěě şśšőľůĺćżňĺ őłăğżćă¿šś£ \ğĺčğăčŋżě", ă ğă ŋĺňĺ { ŋăŋőšřşąż (9, 0)−(12, 0) ś ćŋşšřěŋŋĺň űĺńĺŋďřőň ĺğ O(•)-ăšőňőć, ńěęăźĺţ ŋă ŕăřăńńěńĳŋżţ őśĺ šřşąż ńĺŋĺ£ţ (śň. šăąń.2). Šăłĺň őąřăğőň, łăł ĺ ďń£ BN ŋăŋőšřşą [6], ć ŕřőűěśśě śĺŋšěğă ŇO_2-ŋăŋőšřşą śńěďşěš őęĺďăšĳ ŕřěĺňşźěśšćěŋŋőčő řőśšă šşąěńěŋőć \ğĺčğăčŋőčő" šĺŕă.

Łăł ŕőńşůĺšĳ šăłĺě ŋăŋőšřşąż? Ŋăĺąőńěě ŕřőśšőľ ňěšőď { ĺśŕőńĳğőćăšĳ ĺğćěśšŋżě ŋăŋőšřşąż, ŋăŕřĺňěř şčńěřőďŋżě, ć łăůěśšćě ÿăąńőŋőć, łăł ¡šő ążńő śďěńăŋő ďń£ őąřăğőćăŋĺ£ ŋăŋőšřşą ĺğ ŋĺšřĺďă ąőřă [6]. Ŕő¡šőňş ňż śňőďěńĺřőćăńĺ \ďćőľŋş¿" ŋăŋőšřşąş { řĺś.4, śőśšő£źş¿ ĺğ őďŋőśńőľŋőľ ŞŊŠ, ňőńěłşń£řŋő ść£ğăŋŋőľ ś \ŕőśăęěŋŋőľ" ŋă ŋěě SiO_2- ŋăŋőšřşąőľ, ĺ őąŋăřşęĺńĺ, ůšő \ďćőľŋă£" őąńăďăěš śşźěśšćěŋŋő ňěŋĳÿěľ ¡ŋěřčĺěľ ďěťőřňăűĺĺ, ůěň ŐŚŊŠ (šăąń.2), šěň śăňżň, ŕőńşůĺć łőśćěŋŋőě şłăğăŋĺě ŋă ćőğňőęŋőśšĳ šăłőčő śĺŋšěğă. Ďń£ ¡šőľ ęě űěńĺ ňőčşš ążšĳ ŕřĺňěŋěŋż Si-ŋăŋőŕřőćőńőłĺ [11] ĺńĺ ňăšěřĺăńż ś ŋăŋőŕőřăňĺ [12]. Őšňěšĺň, ůšő ŋăńĺůĺě łĺśńőřőďă ŋă łőŋűăţ ŋăŋőšřşąż ďăěš ąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ śšăąĺńĳŋş¿ łőŋťĺčşřăűĺ¿ ťřăčňěŋšă ŋăŋőšřşąż, ůěň ćőďőřőďă. Ŕő¡šőňş ňőęŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ŕřĺśşšśšćĺě łĺśńőřőďă ćő ćřěň£ śĺŋšěğă řăśśňăšřĺćăěňżţ ďĺőłśĺďŋżţ ŋăŋőšřşą ąşďěš śŕőśőąśšćőćăšĳ ĺţ řőśšş.

Ůěň ŕřĺćńěłăšěńĳŋż řăśśňőšřěŋŋżě ŇO_2-ŋăŋőšřşąż ďń£ ťĺğĺłő-ţĺňĺůěśłĺţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ĺ ŕřăłšĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺľ. Ŕřěęďě ćśěčő ĺţ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ. Ĺğ-ğă ŋăńĺůĺ£ ŕőćőřőšŋőľ őśĺ śĺňňěšřĺĺ (n ≠ 0, m ≠ 0) ŋăŋőšřşąż ŇŐ_2 ďőńęŋż őąńăďăšĳ ŕĳěğő¡ńěłšřĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ (łăł ¡šő ĺňěěš ňěśšő, ŋăŕřĺňěř, ďń£ łřĺśšăńńőć łćăřűă). İšĺ ňăšěřĺăńż ňőčşš őąńăďăšĳ ŋěőążůŋżňĺ őŕšĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ, ĺ ĺţ ňőęŋő ąşďěš ĺśŕőńĳğőćăšĳ ć łăůěśšćě ťőšőŋŋżţ śšřşłšşř, őŋĺ šăłęě ňőčşš śńşęĺšĳ ć łăůěśšćě ŕřşęĺŋ ĺ ňěţăŋő¡ńěłšřĺůěśłĺţ ¡ńěňěŋšőć ć ňĺłřőňăÿĺŋăţ, śšřőĺšěńĳŋżňĺ ąńőłăňĺ ďń£ ŋőćżţ ŋăŋőňăšěřĺăńőć. Ŕőńşůăšĳ ŕřěďńăčăěňżě ŋăŋőšřşąŋżě śšřşłšşřż ňőęŋő ąşďěš ĺğćěśšŋżňĺ ďń£ ŕőńşůěŋĺ£ ŋăŋőšřşą śŕőśőąăňĺ [1, 5, 6], ć ůăśšŋőśšĺ, ĺśŕőńĳğőćăšĳ ć łăůěśšćě ÿăąńőŋă şčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąż.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ć řăňłăţ ŕřőěłšőć ČŊŠŔ \Ăšőňŋżě łńăśšěřż ĺ ťşńńěřěŋż" ĺ \Ŋĺğłőřăğňěřŋżě łćăŋšőćżě śšřşłšşřż". Ăćšőř ąńăčőďăřěŋ ğă őąśşęďěŋĺě řěğşńĳšăšőć Ě. Č. Čăńĳŕěřŋ, Ĺ. Ć. Śšăŋłěćĺůş ĺ Ś. Ć. Ńĺśěŋłőćş, ŕőśńěďŋĺň őśőąěŋŋő, { ğă şłăğăŋĺě ŋă řăŋěě ŋěĺğćěśšŋżě ăćšőřş řăąőšż [1 { 3].

1. R. Tenne and A. K. Zettl, in Carbon Nanotubes:

Synthesis, Structure, Properties, and Applications. Eds. M. S. Dresselhaus, G. Dresselhaus, Ph. Avouris, Topics in Applied Physics, 80, Springer, Berlin, 2001, p. 55.

2. M. Hervieu, B. Mellĺne, R. Retoux et al., Nature Mater.

3, 269 (2004).

3. S. T. Bromley, Nano Lett. 4, 1427 (2004). 4. E. Flikkema, S. T. Bromley, J. Phys. Chem. B108, 9638 (2004).

5. J. Charlier and S. Iijima, in Carbon Nanotubes:

Synthesis, Structure, Properties, and Applications, Eds. M. S. Dresselhaus, G. Dresselhaus, and Ph. Avouris, Topics in Applied Physics, 80, Springer, Berlin, 2001, p. 81.

6. D. Golberg, Y. Bando, P. Dorozhkin, and Z.-C. Dong MRS Bull. 29, 38 (2004).

7. Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 74, 335 (2001).

8. D. H. Robertson, D. W. Brenner, and J. W. Minimire, Phys. Rev. B45, 12592 (1992).

9. CRC Handbook of Chemistry and Physics, 64^{th} ed;

CRC: Boca Raton, FL, 1983.

10. F. Liu et al., Phys. Rev. B49, 12528 (1994). 11. A. J. Sturm et al., Nature Mater. 2, 537 (2003). 12. D. D. D. Ma et al., Science 299, 1874 (2003).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 80 ćżŕ. 9 { 10 2004