Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 76, ćżŕ. 3, ś. 223 { 228 © 2002 č. 10 ăćčşśšă

İńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă ŋőćżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć Ca(Al_xSi_{1−x})_2 ĺ Sr(Ga_xSi_{1−x})_2 ć łřĺśšăńńĺůěśłőň ĺ ŋăŋőšşąşń£řŋőň śőśšő£ŋĺ£ţ

Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ^{1)}, Ć. Ć. Ĺćăŋőćśłă£, Ŋ. Ĺ. Ňěďćěďěćă, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ

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

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 26 ĺ¿ŋ£ 2002 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 8 ĺ¿ń£ 2002 č.

Ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżň ŕőńŋőŕőšěŋűĺăńĳŋżň ňěšőďőň ŃŇŠŐ ĺğşůěŋă ğőŋŋă£ śšřşłšşřż ŋőćżţ śńőĺśšżţ (šĺŕă AlB2) śćěřţŕřőćőďŋĺłőć Ca(AlxSi1�x)2 ĺ Sr(GaxSi1�x)2. Ŕőłăğăŋő, ůšő śćěřţŕřőćőď£źĺě śćőľśšćă šřőľŋżţ śĺńĺűĺďőć őąşśńőćńěŋż ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ (Ca,Sr)d-śőśšő£ŋĺľ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ, ă řőśš TC ŕřĺ ŕěřěţőďě Sr(GaxSi1�x)2 → Ca(Al_xSi1�x)2 ść£ğăŋ ś şćěńĺůěŋĺěň ťőŋőŋŋżţ ůăśšőš ćśńěďśšćĺě şňěŋĳÿěŋĺ£ ňăśśż ăšőňőć. Ćżŕőńŋěŋő ňőďěńĺřőćăŋĺě ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć čĺŕőšěšĺůěśłĺţ (11, 11) ĺ (20, 0) CaAlSi ĺ SrGaSi ŋăŋőšřşąőł. Ŕřĺ ŕěřěţőďě őš łřĺśšăńńĺůěśłőčő ł ŋăŋőšşąşń£řŋőňş śőśšő£ŋĺ¿ śĺńĺűĺďŋżě śĺśšěňż śőţřăŋ£¿š ňěšăńńőŕőďőąŋżě śćőľśšćă. Ňěšőďăňĺ ŕőńşůěŋĺ£ śĺńĺűĺďŋżţ ŋăŋőšřşąőł ňőčşš śšăšĳ šěňŕńăšŋżľ ĺ ňěšőď \śćěřšłĺ ŕńěŋőł".

PACS: 71.20.Cf, 71.45.Nt, 71.90.+q

Śřěďĺ ŋőćżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć (ŚŔ) ś ÿĺřőłĺň ďĺăŕăğőŋőň ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ŕřĺňěŋěŋĺľ ć řăğńĺůŋżţ őąńăśš£ţ ňăšěřĺăńőćěďěŋĺ£ ĺ šěţŋőńőčĺľ ć ŕőśńěďŋĺľ ŕěřĺőď őśőąőě ćŋĺňăŋĺě ŕřĺćńěłă¿š ďćě čřşŕŕż ňăšěřĺăńőć. Őďŋă ĺğ ŋĺţ { łćăğĺőďŋőňěřŋżě (1D) ŋăŋőšşąşń£řŋżě śĺśšěňż. Ĺţ ŋăĺąőńěě ĺğćěśšŋżňĺ ŕřěďśšăćĺšěń£ňĺ £ćń£¿šś£ şčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąłĺ (ŊŠ) [1, 2], ďń£ łőšőřżţ ŋěďăćŋő őąŋăřşęěŋ śćěřţŕřőćőď£źĺľ ŕěřěţőď (T_C ∼ 0.55 Ł) [3, 4], ďăŋă šěőřěšĺůěśłă£ ĺŋšěřŕřěšăűĺ£ ¡ťťěłšă [5].

Ćšőřş¿ čřşŕŕş ŕěřśŕěłšĺćŋżţ ŚŔ ňăšěřĺăńőć śőśšăćń£¿š łćăğĺďćşňěřŋżě (2D) ąěśłĺśńőřőďŋżě ťăğż, ĺśśńěďőćăŋĺ£ łőšőřżţ ăłšĺćĺğĺřőćăŋż őšłřżšĺěň ć 2001č. [6] łřĺšĺůěśłőčő ŕěřěţőďă ć MgB_2 (T_C ∼ 40 Ł). Şśšăŋőćńěŋő (őąğőřż [7,8]), ůšő őŕřěďěń£¿źş¿ řőńĳ ć ňěţăŋĺğňě śŕăřĺćăŋĺ£ ĺčřă¿š 2p_{x,y}- ğőŋż ďżřőůŋőčő šĺŕă ć ŕńőśłőśš£ţ čřăťĺšőŕőďőąŋżţ śěšőł ăšőňőć ąőřă. İšőš ťşŋďăňěŋšăńĳŋżľ řěğşńĳšăš őŕřěďěńĺń őśŋőćŋőě ŋăŕřăćńěŋĺě šěłşźěčő ŕőĺśłă ŋőćżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć, łőšőřżľ ŕřőćőď£š śřěďĺ śńőĺśšżţ (šĺŕă AlB_2) śĺśšěň.

Łăł ĺğćěśšŋő, ŕőďăćń£¿źěě ąőńĳÿĺŋśšćő ŋěşčńěřőďŋżţ ŊŠ śĺŋšěğĺřőćăŋő (ĺ ŕřěďśłăğăŋő) ďń£ ćěźěśšć ĺńĺ śőěďĺŋěŋĺľ, ĺňě¿źĺţ, ŕőďőąŋő şčńěřőďş, 2D łřĺśšăńńĺůěśłĺě ňőďĺťĺłăűĺĺ (őąğőř [9]). Ŕő- ¡šőňş AlB_2 { ŕőďőąŋżě ťăğż ňőčşš, ć śćő¿ őůěřěďĳ, £ćĺšĳś£ őśŋőćőľ ďń£ śőğďăŋĺ£ ŋőćőčő łńăśśă ŋěőřčăŋĺůěśłĺţ ŋăŋőšřşąőł { ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ŚŔ. Ŋă ¡šş ćőğňőęŋőśšĳ őąřăšĺń ćŋĺňăŋĺě ăćšőř [10], łőšő-

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

řżľ ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ňěţăŋĺłĺ ŇŇ^+ ćżŕőńŋĺń ňőďěńĺřőćăŋĺě śšřşłšşřŋżţ ĺ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ŕăřăňěšřőć ř£ďă ŊŠ ĺğ MgB_2 ĺ ZrB_2. İńěłšřőŋŋőě śšřőěŋĺě śěřĺĺ ŋăŋőšřşąőł MgB_2, AlB_2, ScB_2, TiB_2 ĺ LiBC ĺ łőňŕőğĺšŋőľ šřşąłĺ (6,6)AlB_2 ĺ (12,12)MgB_2 ĺğşůěŋő ć [11].

Őďŋĺň ĺğ ğăňěůăšěńĳŋżţ řěğşńĳšăšőć ŕőśńěďŋěčő ŕěřĺőďă £ćĺńś£ śĺŋšěğ ŕěřćżţ ŕřěďśšăćĺšěńěľ ŋőćőčő łńăśśă śńőĺśšżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć { šřőľŋżţ śĺńĺűĺďőć Sr(Ga_xSi_1�_x)_2 (T_C ∼ 3.5 K) [12] ĺ Ca(Al_xSi_1�_x)_2 (T_C ∼ 7.7 K) [13], ĺğőśšřşłšşřŋżţ ŚŔ MgB_2. Ĺţ čěłśăčőŋăńĳŋş¿ ŕőďřěÿěšłş őąřăğş¿š źěńőůŋőğěňěńĳŋżě ňěšăńńż (ŹĞŇ = Ca, Sr), čřăťĺšőŕőďőąŋżě śěšłĺ { ăšőňż (Ga,Si) ĺńĺ (Al,Si). Ĺğňěřěŋĺ£ ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĺ ĺ ¡ńěłšřőŕřőćőďŋőśšĺ ŕőłăğăńĺ, ůšő ¡šĺ śĺńĺűĺďż £ćń£¿šś£ śćěřţŕřőćőďŋĺłăňĺ II řőďă [12, 13].

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ňż śőőąźăěň řěğşńĳšăšż ďěšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ŕăřăňěšřőć ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ŋőćżţ AlB_2-ŕőďőąŋżţ šřőľŋżţ śĺńĺűĺďőć, őšćěšśšćěŋŋżţ ğă ĺţ ŚŔ śćőľśšćă, ă šăłęě ŕřőćőďĺň ňőďěńĺřőćăŋĺě ĺţ čĺŕőšěšĺůěśłĺţ 1D ňőďĺťĺłăűĺľ, ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă łőšőřżţ ăŋăńĺğĺřşěň ŋă ŕřĺňěřě ŋěţĺřăńĳŋżţ ğşąůăšżţ (armchair) (11,11) ĺ ğĺčğăčőőąřăğŋżţ (zig-zag) (20,0) ŋăŋőšřşąőł.

Łřĺśšăńńĺůěśłĺě śĺńĺűĺďż ĺğşůěŋż śłăń£řŋőřěń£šĺćĺśšśłĺň ŕőńŋőŕőšěŋűĺăńĳŋżň ňěšőďőň ŃŇŠŐ (FP-LMTO) [14,15]. Ć ňőďěńĺ 12-ăšőňŋżţ śćěřţ£ůěěł řăśśňőšřěŋż śőśšăćż Sr(Ga_xSi_1�_x)_2, x = = 0.375, 0.5 ĺ 0.625 ĺ Ca(Al_{0.5}Si_{0.5})_2. Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŊŠ ťőřňăńĳŋőľ śšěţĺőňěšřĺĺ Sr(Ga_{0.5}Si_{0.5})_2 ĺ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 76 ćżŕ. 3 { 4 2002 223

Šăąńĺűă 1

Ŕőńŋżě ĺ őřąĺšăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ (N(EF ), 1/¡Ć) ďń£ Ca(Al0.5Si0.5)2 ĺ Sr(GaxSi1�x)2. FP-LMTO řăśůěšż

Őřąĺšăńĳ Śa(Al_{0.5} Si_{0.5})_2 Sr(GaxSi_1�_x)_2 x = 0.375 x = 0.5 x = 0.625 Śa(Sr)-s 0.030 0.060 0.051 0.059 Ca(Sr)-p 0.096 0.041 0.010 0.124 Ca(Sr)-d 0.662 0.782 0.516 1.208 Al(Ga)-s 0.023 0.033 0.025 0.016 Al(Ga)-p 0.101 0.076 0.059 0.297 Al(Ga)-d 0.033 0.029 0.015 0.030 Si-s 0.023 0.097 0.026 0.010 Si-p 0.116 0.208 0.086 0.162 Si-d 0.044 0.052 0.034 0.040 Ŕőńŋă£ 1.128 1.378 0.822 1.946

Ca(Al_{0.5}Si_{0.5})_2 ĺğşůěŋă ğőŋŋżň ňěšőďőň śĺńĳŋőľ ść£- ğĺ ś ŕăřăňěšřĺğăűĺěľ ňăšřĺůŋżţ ¡ńěňěŋšőć ŕő śţěňě ŘŇŢ [16].

Řĺś.1. İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż: 1 { Ca(Al0.5Si0.5)2 ĺ 2 { Sr(Ga0.5Si0.5)2. FP-LMTO řăśůěšż

İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż ĺ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ (ŔŚ) śĺńĺűĺďőć ŕřĺćěďěŋż ŋă řĺś.1, 2. Ĺţ őśőąěŋŋőśšĺ őąśşďĺň ŋă ŕřĺňěřě Ca(Al_{0.5}Si_{0.5})_2. Ěčő ćăńěŋšŋă£ ğőŋă (ĆĞ) őŕřěďěń£ěšś£ (Al,Si)3p-śőśšő£ŋĺ£ňĺ, łőšőřżě őąřăğş¿š ůěšżřě σ(3p_{x,y})- ĺ ďćě π(3p_z) { ğőŋż ś śşźěśšćěŋŋő řăğńĺůŋżňĺ ďĺśŕěřśĺőŋŋżňĺ ğăćĺśĺňőśš£ňĺ E(k). Ďń£ 3p_{x,y}-ğőŋ ďĺśŕěřśĺ£ E(k) ňăłśĺňăńĳŋă ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ k_{x,y} (Č{K). İšĺ ğőŋż őšřăęă- ¿š 2D-řăśŕřěďěńěŋĺě (Al,Si)3p-śőśšő£ŋĺľ ć čřăťĺšőŕőďőąŋżţ śěšłăţ ĺ ťőřňĺřş¿š ŕśěćďőŕńőśłĺě şůăśšłĺ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ k_z (Č{A). Ć 2p_{x,y}-ğőŋż ćŋőś£š ćłńăď ć ŔŚ ŕő ćśěľ ÿĺřĺŋě ĆĞ ś ňăłśĺňşňőň ćąńĺğĺ ∼ 2.6 ¡Ć ŋĺęě E_F . (Al,Si)p_z-śőśšő£ŋĺ£ (őšćěšśšćěŋŋż ğă ňěęśńőěćżě ść£ğĺ) ĺňě¿š ğŋăůĺšěńĳŋş¿ ďĺśŕěřśĺ¿ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ k_z (Č{A). σ(3p_{x,y})- ĺ π(3p_z)-ğőŋż ŕěřěśěłă¿šś£ ć šőůłě Č ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă (ĞĄ). Ćăęŋő, ůšő (Al,Si)3p-ğőŋż řăśŕőńőęěŋż ŋĺęě E_F ĺ ŋě śőďěřęăš ďżřőůŋżţ śőśšő£ŋĺľ, łăł ĺ ć ĺğő¡ńěłšřőŋŋőň śĺńĺűĺďş Ca(Al_{0.5}Si_{0.5})_2 (¡ńěłšřőŋŋă£ łőŋűěŋšřăűĺ£ (¡ł) = 9ě/ťőřň.ěď.) ďĺąőřĺďě ăń¿ňĺŋĺ£, łőšőřżľ ŋě £ćń£ěšś£ ŚŔ [7, 8].

Őśŋőćŋőľ ćłńăď ć ŔŚ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ N(E_F ) Ca(Al_{0.5}Si_{0.5})_2 ćŋőś£š Ca3d-śőśšő£ŋĺ£ (∼ 59%), őŕřěďěń£¿źĺě śšřőěŋĺě ćěřţŋěčő łřă£ ĆĞ ĺ ŕřőćőďĺňőśšĳ (¡ńěłšřőŋŋőčő šĺŕă) ďăŋŋőľ ťăğż. Ćłńăďż ć N(E_F ) (Al,Si)3p-śőśšő£ŋĺľ ŋě ŕřěćżÿă¿š ∼ 9 ĺ 10%, śőőšćěšśšćěŋŋő, šăąń. 1.

Ŕřĺ őąźěň ŕőďőąĺĺ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż Ca(Al_xSi_1�_x)_2 ĺ Sr(Ga_xSi_1�_x)_2 ĺţ őšńĺůĺ£ ść£- ğăŋż ś ĺğňěŋěŋĺěň šĺŕă ćŋşšřĺ- ĺ ňěęśńőěćżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ĺ ŕřő£ćń£¿šś£ ć: (i) şćěńĺůěŋĺĺ ďĺśŕěřśĺĺ σ-, π-ğőŋ ć ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ A-L-H; (ii) ¡ŋěřčěšĺůěśłőň řăğďěńěŋĺĺ ¡šĺţ ğőŋ ć šőůłě Č ĺ (iii) ŕő£ćńěŋĺĺ ŋőćżţ ğăŋ£šżţ śőśšő£ŋĺľ śňěÿăŋŋőčő Sr4d-Ga4p-Si3p-šĺŕă ćąńĺğĺ šőůěł Ł, Č ĺ Ă ĞĄ, řĺś.1. Őąźă£ ÿĺřĺŋă ĆĞ Sr(Ga_xSi_1�_x)_2 şćěńĺůĺćăěšś£ ŋă ∼ 1.4 ¡Ć. Őśŋőćŋőľ ćłńăď ć N(E_F ) ćŋőś£š d-śőśšő£ŋĺ£ ŹĞŇ.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 76 ćżŕ. 3 { 4 2002

Řĺś.2. Ŕőńŋżě (ććěřţş) ĺ ŕăřűĺăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ Ca(Al0.5Si0.5)2 ĺ Sr(GaxSi1�x)2 ďń£ x = 0.375 (1), 0.5 (2) ĺ 0.625 (3)

Šăłĺň őąřăğőň, ğőŋŋă£ śšřşłšşřă AlB_2-ŕőďőąŋżţ śĺńĺűĺďőć ĺňěěš ř£ď ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋżţ őšńĺůĺľ őš ŚŔ MgB_2, łőšőřżě ğăłń¿ůă¿šś£ ć: (i) ğăŕőńŋěŋĺĺ ść£ğżćă¿źĺţ p_{x,y}-ğőŋ ĺ őšśşšśšćĺĺ ďżřőůŋżţ σ-śőśšő£ŋĺľ, (ii) řőśšě łőćăńěŋšŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ňěęďş śńő£ňĺ (Al,Si) ĺńĺ (Ga,Si) ĺ ňěšăńńă (ğă śůěš čĺąřĺďĺğăűĺĺ p − d-śőśšő£ŋĺľ), (iii) ĺğňěŋěŋĺĺ őřąĺšăńĳŋőčő śőśšăćă N(E_F ), čďě őśŋőćŋőľ ćłńăď ćŋőś£š d-śőśšő£ŋĺ£ ŹĞŇ. Ŕőśńěďŋěě ţăřăłšěřŋő ďń£ ÿĺřőłőčő łńăśśă ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋżţ ŚŔ { ňěšăńńőŕőďőąŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ p- ĺ d-¡ńěňěŋšőć (NbN, V_3Si ĺ š.ď.) [17], ďń£ łőšőřżţ ćěńĺůĺŋż T_C ňőčşš ążšĳ őŕĺśăŋż ťőřňşńőľ Ňăł-Ňĺńńăŋă: T_c ≈ ≈<ω > exp{f(λ)}, čďě < ω > { şśřěďŋěŋŋă£ ťőŋőŋŋă£ ůăśšőšă (őąřăšŋő ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋă ňăśśě ăšőňőć M), λ { łőŋśšăŋšă ¡ńěłšřőŋ-ťőŋőŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ (λ = N(E_F ) < I^2 > / < Mω^2 >, < I^2 > { ¡ńěłšřőŋĺőŋŋżľ ňăšřĺůŋżľ ¡ńěňěŋš, ćěńĺůĺŋă < Mω^2 > ŋě ğăćĺśĺš őš ňăśśż ĺ őŕřěďěń£ěšś£ śĺńőćżňĺ łőŋśšăŋšăňĺ). Śőčńăśŋő [12, 13], T_C(Ca(Al_{0.5}Si_{0.5})_2) = = 7.7 K > T_C(Sr(Ga_{0.37}Si_{0.63})_2) = 3.5 K. Ŕőńşůěŋŋżě ŋăňĺ ćěńĺůĺŋż N(E_F ) ďń£ ąńĺğłĺţ ŕő śőśšăćăň śĺńĺűĺďőć őłăğżćă¿šś£ śřăćŋĺňżňĺ (ňěŋ£¿šś£ ŋă ∼ 18%), ŋő ŋăţőď£šś£ ć őąřăšŋőľ ğăćĺśĺňőśšĺ: N(E_F )(Ca(Al_{0.5}Si_{0.5})_2) < N(E_F )(Sr(Ga_{0.375}Si_{0.625})_2), šăąń. 1. Ňőęŋő ŕőńăčăšĳ, ůšő ąőńěě ćżśőłĺě ğŋăůěŋĺ£ T_C śĺńĺűĺďőć Ca(Al_xSi_1�_x)_2, ćłń¿ůă¿źĺţ ąőńěě ńěčłĺě ăšőňż, ďőśšĺčă¿šś£ ğă śůěš řőśšă ťőŋőŋŋżţ ůăśšőš.

Ÿĺřőłő ĺśŕőńĳğşěňżň ŕőďţőďőň ŕřĺ ňőďĺťĺłăűĺĺ śćěřţŕřőćőď£źĺţ śćőľśšć śńőęŋżţ śĺśšěň £ćń£- ěšś£ ććěďěŋĺě ¡ńěłšřőŋŋżţ ĺńĺ ďżřőůŋżţ ďőŕăŋšőć, ă ŕřőčŋőğ řěğşńĳšăšă ğăůăśšş¿ ŕřőćőď£š ŋă őśŋőćě ňőďěńĺ \ęěśšłőľ ğőŋż" [7, 8]. Řăśůěšż Sr(Ga_xSi_1�_x)_2 c ŕěřěňěŋŋżň śőďěřęăŋĺěň Ga/Si ŕőłăğăńĺ, ůšő ś řőśšőň ¡ł őš 8.75 (ďń£ x = 0.375) ďő 9.25 ě/ťőřň.ěď. (x = 0.625) ŕřőťĺńĳ ŕřĺťěřňĺěćśłőľ ŔŚ řěğłő ňěŋ£ěšś£ (ć őśŋőćŋőň, ğă śůěš Sr4d-śőśšő£ŋĺľ, řĺś.2), őŕřěďěń££ ŋěňőŋőšőŋŋş¿ ğăćĺśĺňőśšĳ N(E_F ) c ňĺŋĺňşňőň ŕřĺ x = 0.5. Śńěďőćăšěńĳŋő, ŕőŕżšłĺ őŕšĺňĺğăűĺĺ ŚŔ śćőľśšć ŕőńşůěŋŋőľ [12] ťăğż Sr(Ga_{0.37}Si_{0.63})_2 ŕřĺ ěě ¡ńěłšřőŋŋőň ďőŕĺřőćăŋĺĺ (ŕő łřăľŋěľ ňěřě, ďő śőśšăćă Sr(Ga_{0.5}Si_{0.5})_2) ąşďşš ąěśŕěřśŕěłšĺćŋżňĺ, ă ŕřĺňěŋěŋĺě ł őŕĺśăŋĺ¿ ďăŋŋżţ śĺśšěň şŕřőźěŋŋőľ ňőďěńĺ \ęěśšłőľ ğőŋż" { ŋěŕřĺěňńěňő.

Šşąşń£řŋżě ťőřňż śĺńĺűĺďőć ĺğşůěŋż ŋă ŕřĺňěřě ŋěţĺřăńĳŋżţ (11,11) ĺ (20,0) ŊŠ ťőřňăńĳŋőľ śšěţĺőňěšřĺĺ Ca(Al_{0.5}Si_{0.5})_2 = CaAlSi ĺ Sr(Ga_{0.5}Si_{0.5})_2 = SrGaSi. ŊŠ śőśšő£š ĺğ ďćşţ łőăłśĺăńĳŋżţ űĺńĺŋďřőć, őąřăğşěňżţ ŕřĺ \śćěřšłě" śőśěďŋĺţ (ć łřĺśšăńńě) ŕńăŋăřŋżţ śěšőł Ca-(AlSi) ĺńĺ Sr-(GaSi). Řăśśňőšřěŋż ďćě ćőğňőęŋżě łőŋťĺčşřăűĺĺ ŊŠ: ňěšăńńĺůěśłĺľ űĺńĺŋďř řăśŕőńőęěŋ

6 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 76 ćżŕ. 3 { 4 2002

Řĺś.3. Ňőďěńĺ łőŋťĺčşřăűĺľ: I, II { (11,11) ĺ III, VI { (20,0) CaAlSi ĺ SrGaSi ŋăŋőšřşąőł: ňěšăńńĺůěśłĺľ űĺńĺŋďř (Ca, Sr-∘) řăśŕőńőęěŋ \ćŋşšřĺ" (I, III) ĺńĺ \śŋăřşęĺ" (II, IV) (Al,Si), (Ga,Si) šřşąőł

\śŋăřşęĺ" ĺńĺ \ćŋşšřĺ" (AlSi) ĺńĺ (GaSi) šřşąőł, řĺś.3. Ňěęăšőňŋżě řăśśšő£ŋĺ£ ŕřĺŋ£šż řăćŋżňĺ ćŋşšřĺ- ĺ ňěęśńőěćżň řăśśšő£ŋĺ£ň ć 2D ťăğăţ [12, 13]. Řăśůěšż (11,11) ĺ (20,0) ŊŠ ŕřőćěďěŋż ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň 66 ĺ 120 ăšőňŋżţ £ůěěł, řăśśůĺšăŋż šăłęě \őďŋőśńőľŋżě" ŊŠ ĺğ ňőŋőśńőěć (AlSi) ĺ (GaSi), šăąń. 2.

Ŕřĺćőďĺňżě ŋă řĺś.4 ŕőńŋżě ŔŚ ŋăŋőšřşąőł ŕőłăğżćă¿š, ůšő őŋĺ śőţřăŋ£¿š ňěšăńńőŕőďőąŋżě śćőľśšćă, ŕřĺśşźĺě 2D śĺńĺűĺďăň. Őďŋăłő ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš čěőňěšřĺĺ ĺ śőśšăćă ŊŠ ćěńĺůĺŋż ĺţ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ ŔŚ řěğłő ňěŋ£¿šś£, ćŕńőšĳ ďő ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ ŕśěćďőźěńĺ ďń£ (11,11)SrGaSi ŊŠ. Őűěŋłĺ ŕőńŋżţ ğőŋŋżţ ¡ŋěřčĺľ (E_{tot}) łőŋťĺčşřăűĺľ ŊŠ (I-IV, řĺś.3) ŕőłăğżćă¿š, ůšő ąőńěě śšăąĺńĳŋż śšřşłšşřż, śőďěřęăźĺě ňěšăńńĺůěśłĺľ űĺńĺŋďř ćŋşšřĺ ŊŠ ĺğ ňőŋőśńőěć (AlSi) ĺ (GaSi), ůšő łăůěśšćěŋŋő ňőęŋő őąž£śŋĺšĳ ąőńěě śĺńĳŋżňĺ ňěęăšőňŋżňĺ ść£ğ£ňĺ ďń£ łőŋťĺčşřăűĺľ ŊŠ I ĺ III, šăąń. 2.

Ăŋăńĺğ ğăśěńěŋŋőśšěľ ŕěřěłřżćăŋĺ£ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ őřąĺšăńěľ (COOP) ŕőłăğăń, ůšő: (i) ďń£ CaAlSi ĺ SrGaSi šřşąőł ŕřőĺśţőďĺš śšăąĺńĺğăűĺ£ ść£ğěľ ć (AlSi) ĺ (GaSi) ŊŠ { őšŋőśĺšěńĳŋő \ůĺśšżţ" őďŋőśńőľŋżţ šřşąőł { ğă śůěš ůăśšĺůŋőčő ¡ńěłšřőŋŋőčő šřăŋśŕőřšă Ca→(AlSi) ĺ Sr→(GaSi); (ii) őśŋőćŋżňĺ £ćń£¿šś£ ść£ğĺ ć (AlSi) ĺ (GaSi) ŊŠ, śřăćŋĺňżňĺ { ść£ğĺ ć šřşąłăţ Ca, Sr; (iii) łőćăńěŋšŋżě ść£ğĺ ňěęďş łőăłśĺăńĳŋżňĺ űĺńĺŋďřăňĺ łřăľŋě ňăńż. Őšďěńĳŋżě šĺŕż ść£ğěľ ğăćĺś£š őš śőśšăćă ĺ śšřşłšşřż ŊŠ. Ďń£ őďŋőšĺŕŋżţ (ğşąůăšżţ (11,11) ĺńĺ ğĺčğăčőőąřăğŋżţ (20,0)) šřşąőł ąőńěě śĺńĳŋżě X-X ĺ M-M ść£ğĺ ďń£ SrGaSi šřşąőł; ďń£ ğşąůăšżţ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 76 ćżŕ. 3 { 4 2002

Šăąńĺűă 2

Ďĺăňěšřż (D, A), ŕőńŋżě ğőŋŋżě ¡ŋěřčĺĺ (Etot, ¡Ć), ¡ŋěřčĺĺ Ťěřňĺ (E_F, ¡Ć) ĺ ĺŋďěłśż ňěęăšőňŋżţ ść£ğěľ (COOPs, e) ďń£ (11,11) ĺ (20,0) CaAlSi ĺ SrGaSi ŋăŋőšřşąőł. Řăśůěšż ňěšőďőň śĺńĳŋőľ ść£ğĺ

Ŋăŋőšřşąłă D� �Etot �E_F COOPs� X � X X � M M � M (11,11)AlSi 25.427 8.450 0.440 { { (11,11)GaSi 25.137 8.739 0.451 { { (11,11)CaAlSi(I)� 21.028 2403.34 6.492 0.480 0.003 0.181 (11,11)CaAlSi(II) 29.826 2386.62 6.356 0.473 0.034 0.106 (11,11)SrGaSi(I) 20.337 2493.50 6.845 0.493 0.0 0.220 (11,11)SrGaSi(II) 29.937 2479.16 6.863 0.489 0.006 0.178 (20,0)AlSi 26.691 9.046 0.879 { { (20,0)GaSi 26.387 9.116 0.884 { { (20,0)CaAlSi(III) 22.292 4401.57 6.347 0.894 0.0 0.118 (20,0)CaAlSi(IV) 31.090 4386.73 6.221 0.888 0.0 0.066 (20,0)SrGaSi(III) 21.587 4577.07 6.447 0.917 0.0 0.121 (20,0)SrGaSi(IV) 31.187 4572.45 6.614 0.910 0.0 0.099

�_{Šĺŕ łőŋťĺčşřăűĺľ šřşąłĺ: ňěšăńńĺůěśłĺľ űĺńĺŋďř \śŋăřşęĺ" (II, IV) ĺńĺ \ćŋşšřĺ" (I, III) (AlSi), (Ga,Si) šřşąőł, řĺś.3.} �_{Ďĺăňěšřż \ůĺśšżţ" (AlSi), (Ga,Si) šřşąőł ĺ Ca,Sr űĺńĺŋďřőć ďń£ CaAlSi ĺ SrGaSi ŊŠ řăğńĺůŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ.} � � �Ğăśěńěŋŋőśšĺ ść£ğěľ ňěęďş ŕăřăňĺ ăšőňőć: X�X { ć (AlSi), (Ga,Si) šřşąłăţ, M�M { ć ňěšăńńĺůěśłĺţ šřşąłăţ, X�M {

ňěęďş ¡šĺňĺ šřşąłăňĺ.

Řĺś.4. Ŕőńŋżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ: 1 { (11,11)CaAlSi, 2 { (11,11) SrGaSi ĺ 3 { (20,0) SrGaSi ŋăŋőšřşąőł. Řăśůěšż ňěšőďőň śĺńĳŋőľ ść£ğĺ

(11,11) ĺńĺ ğĺčğăčőőąřăğŋżţ (20,0) ŊŠ łőŋłřěšŋőčő śőśšăćă (CaAlSi ĺńĺ SrGaSi) čőřăğďő ąőńěě śĺńĳŋżě ść£ğĺ ćőğŋĺłă¿š ďń£ ŕőśńěďŋĺţ, šăąń. 2.

Šăłĺň őąřăğőň, ăŋăńĺğ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ŋőćżţ šřőľŋżţ śĺńĺűĺďőć ŕőłăğăń, ůšő ĺţ ŚŔ śćőľśšćă ść£ğăŋż ś ćżśőłőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ d-śőśšő£ŋĺľ ŹĞŇ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ, ă řőśš T_C ŕřĺ ŕěřěţőďě

Sr(Ga_xSi_1�_x)_2 → Ca(Al_xSi_1�_x)_2, őůěćĺďŋő, őąşśńőćńěŋ řőśšőň ůăśšőš ťőŋőŋŋőčő śŕěłšřă ğă śůěš şňěŋĳÿěŋĺ£ ňăśś ăšőňőć-łőňŕőŋěŋšőć śĺśšěňż. Śŕěłšřż Sr(Ga_xSi_1�_x)_2 ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš śőőšŋőÿěŋĺ£ Ga/Si ňěŋ£¿šś£ ŋěńĺŋěľŋő; şćěńĺůěŋĺě śőďěřęăŋĺ£ łřěňŋĺ£ (¡ńěłšřőŋŋőě ďőŕĺřőćăŋĺě) ąşďěš ŕřĺćőďĺšĳ (ŕő łřăľŋěľ ňěřě, ďő Ga/Si = 1) ł şţşďÿěŋĺ¿ ŚŔ ţăřăłšěřĺśšĺł śĺńĺűĺďă.

Šřőľŋżě śĺńĺűĺďż CaAlSi ĺ SrGaSi ć šşąşń£řŋőľ ťőřňě śőţřăŋ£¿š ňěšăńńőŕőďőąŋżě śćőľśšćă. Őśŋőćŋżňĺ ść£ğ£ňĺ ć ŊŠ £ćń£¿šś£ \ćŋşšřĺšşąşń£řŋżě" ćğăĺňőďěľśšćĺ£, \ňěęšşąşń£řŋżě" ść£ğĺ, łăł ĺ ć ňŋőčőśńőľŋżţ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąłăţ (šĺŕă Ćăŋďěř-Ćăăńĳśă [1, 2]), ňăńż. Ąőńěě śšăąĺńĳŋż łőŋťĺčşřăűĺĺ śĺńĺűĺďŋżţ šřşąőł, śőďěřęăźĺě śńőĺ ŹĞŇ ćŋşšřĺ (AlSi) ĺńĺ (GaSi) šřşąőł; ć śćő¿ őůěřěďĳ, šřşąłĺ ĺğ SrGaSi ąőńěě şśšőľůĺćż, ůěň ĺğ CaAlSi.

İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ďăŋŋżţ ő śĺŋšěğě ŋăŋőšřşąőł ŋă őśŋőćě AlB_2-ŕőďőąŋżţ ťăğ ŕőłă ŋěš. Ĺśţőď£ ĺğ śőćřěňěŋŋőľ ŕřăłšĺłĺ ŕőńşůěŋĺ£ ŋěőřčăŋĺůěśłĺţ ŋăŋőšřşąőł (őąğőř [10]), ňőęŋő őęĺďăšĳ, ůšő ŋăĺąőńěě ćěřő£šŋżňĺ śŕőśőąăňĺ śőğďăŋĺ£ CaAlSi, SrGaSi ŊŠ śšăŋyš šěňŕńăšŋżľ ňěšőď (ďěŕőğĺűĺ£ ŋă ŕőćěřţŋőśšĳ ňăšřĺű { şčńěřőďŋżţ ŊŠ), ńĺąő ňěšőď \śćěřšłĺ ŕńěŋőł". İšĺň śŕőśőąőň ŋěďăćŋő ŕőńşůěŋż ŕěřćżě GeSi/Si, InGaAs/GaAs šřşąłĺ [18, 19].

Řăąőšă ŕőďďěřęăŋă Řőśśĺľśłĺň ťőŋďőň ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ, ŕřőěłšż # 01-03-32513 ĺ # 02-03-32971.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 76 ćżŕ. 3 { 4 2002 6�

228 Ĺ. Ř. Ÿěĺŋ, Ć. Ć. Ĺćăŋőćśłă£, Ŋ. Ĺ. Ňěďćěďěćă, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ

1. R. Saito, G. Dresselhaus, and M. S. Dresselhaus, Physical

Properties of Carbon Nanotubes, London, Imperial College Press, 1998.

2. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Łćăŋšőćă£ ţĺňĺ£ ć ňăšěřĺăńőćěďěŋĺĺ. Ŋăŋőšşąşń£řŋżě ťőřňż ćěźěśšćă, Ěłăšěřĺŋąşřč, Ĺğď-ćő ŞřŐ ŘĂŊ, 1999.

3. M. Kociak, A. V. Kasumov, S. Gueron et al., Phys. Rev.

Lett. 86, 2416 (2001).

4. Z. K. Tang, L. Y. Zhang, N. Wang et al., Science 292,

2463 (2001).

5. J. Gonzales, Phys. Rev. Lett. 88, 76403 (2002). 6. J. Nagamatsu, N. Nakagawa, T. Muranaka et al., Nature

410, 63 (2001).

7. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Şśŕěţĺ ţĺňĺĺ 70, 811 (2001). 8. C. Buzea and T. Yamashita, Superconductors, Science

and Technol. 14, R115 (2001).

9. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Şśŕěţĺ ţĺňĺĺ 71, 203 (2002).

10. Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 74, 369 (2001). 11. V. V. Ivanovskaya, N. I. Medvedeva, A. A. Sofronov et al., J. Mol. Struct.- THEOCHEM., in press (2002).

12. M. Imai, E. Abe, J. Ye et al., Phys. Rev. Lett. 87, 7003 (2001).

13. M. Imai, K. Nishida, T. Kimura et al., Appl. Phys. Lett.

80, 1019 (2002) 14. M. Methfessel, C. Rodriquez, and O. K. Andersen, Phys.

Rev. B40, 2009 (1989).

15. S. Y. Savrasov, Phys. Rev. B54, 16470 (1996). 16. R. Ho¸mann, Solids and Surfaces: A Chemist’s View of Bonding in Extended Structures, New York, VCH, 1988.

17. Ś. Ć. Ćőŋśőćśłĺľ, đ. Ă. Ĺğ¿ňőć, İ. Ğ. Łşřňăěć, Śćěřţŕřőćőďĺňőśšĳ ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć, ĺţ śŕńăćőć ĺ śőěďĺŋěŋĺľ, Ň.: Ŋăşłă, 1977.

18. S. V. Golod, V. Y. Prinz, V. I. Mashanov et al., Semicond. Sci. Technol. 16, 181 (2001).

19. V. Y. Prinz, A. V. Chekhovskiy, V. V. Preobrazhenskii et al., Nanotechnology 13, 231 (2002).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 76 ćżŕ. 3 { 4 2002