Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 74, ćżŕ. 9, ś. 523 { 527 cfl 2001 č. 10 ŋő£ąř£

Şčńěřőďŋżě śĺśšěňż ĺğ ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ ŋăŋőšřşą:

łřĺśšăńńĺůěśłă£ ĺ ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřż

Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ^+�, Ň. Ňěŋőŋ�, Š. đ. Ăśšăţőćă^+, Č. Ă. Ćĺŋőčřăďőć^+

+Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ŘĂŊ, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

�Űěŋšř ťĺğĺůěśłĺţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ĺň. Ŕ. Ŋ. Ńěąěďěćă, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

�_{University of Kentucky, Lexington, Kentucky 40506-0045, USA}

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 5 őłš£ąř£ 2001 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż řăśůěšă ňěšőďăňĺ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ťăğőćőľ (P, T ) ďĺăčřăňňż łőćăńěŋšŋőčő śőěďĺŋěŋĺ£ ŕěřěśěłă¿źĺţś£ şčńěřőďŋżţ őďŋőśšěŋŋżţ ŋăŋőšřşą (ŐŚŊŠ), śšřşłšşřż ĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă ŋőćżţ şčńěřőďŋżţ łřĺśšăńńőć ĺğ ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ ŋăŋőšřşą. Ŕőłăğăŋő, ůšő šřăŋśťőřňăűĺ£ ŋăŋőšřşą ŕřĺ łőćăńěŋšŋőľ ść£ğĺ ňěęďş śőąő¿ ć ŕńőšŋőşŕăłőćăŋŋőľ ŕřőćőď£źěľ śšřşłšşřě ŕřĺćőďĺš ł řăďĺłăńĳŋőňş ĺğňěŋěŋĺ¿ ěě ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć { Ŕ-ŐŚŊŠ łřĺśšăńń śšăŋőćĺšś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőň, ă ŕřĺ ŕőńŋőľ šřăŋśťőřňăűĺĺ sp^2-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżţ ăšőňőć şčńěřőďă ć sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżě { ďĺ¡ńěłšřĺłőň.

PACS: 61.46.+w, 61.48.+c, 73.22.-f

Őšłřżšĺě łřşŕŋőňăśÿšăąŋőčő śĺŋšěğă şčńěřőďŋżţ őďŋőśšěŋŋżţ ŋăŋőšřşą [1, 2], ă šăłęě śőğďăŋĺě łřĺśšăńńőć ĺğ őďĺŋăłőćżţ şčńěřőďŋżţ őďŋőśšěŋŋżţ ŋăŋőšřşą (ŐŚŊŠ) [3] ćżğżćă¿š ş ĺśśńěďőćăšěńěľ ĺŋšěřěś ł ňőďěńĺřőćăŋĺ¿ [4, 5] ĺ śĺŋšěğş ŕőńĺňěřŋżţ śšřşłšşř ĺğ ŐŚŊŠ [6], ăŋăńőčĺůŋő ŕőńĺňěřŋżň śšřşłšşřăň ŋă őśŋőćě ťşńńěřěŋőć Ś_{60} ć şśńőćĺ£ţ ćżśőłĺţ ďăćńěŋĺľ ĺ šěňŕěřăšşř [7 { 10]. Ć ŕőśńěďŋěľ řăąőšě [6] ążń ŕőńşůěŋ ŋőćżľ śćěřţšćěřďżľ ňăšěřĺăń ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ ŋăŋőšřşą (Ŕ-ŐŚŊŠ) ŕřĺ ćőğďěľśšćĺĺ ćżśőłőčő ďăćńěŋĺ£ ś ŕřĺńőęěŋĺěň śďćĺčőćőľ ďěťőřňăűĺĺ ć ăńňăğŋőľ łăňěřě ł \ňăšş" ĺğ ŕşůłőć şčńěřőďŋżţ šřşą ś ŋăŋőňěšřőćżň ďĺăňěšřőň (ňăšěřĺăń Rice University, Houston, TX, USA [1]). Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŕřőćőďĺšś£ ňőďěńĺřőćăŋĺě ŋőćżţ śšřşłšşř ĺğ šăłĺţ şčńěřőďŋżţ ŐŚŊŠ, łőćăńěŋšŋő śőěďĺŋěŋŋżţ ňěęďş śőąőľ, ĺ ĺţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć.

Ŕřĺśőěďĺŋěŋĺě ŕěřěśěłă¿źĺţś£ ŐŚŊŠ. Ĺğćěśšŋő, ůšő ŕěřěţőďż ňőńěłşń£řŋőčő łřĺśšăńńă Ś_{60} ć śńőĺśšżě ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżě ťăğż ś \2+2" űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ňĺ Ś_{60} ňőńěłşń ŕřőĺśţőď£š ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ T ß 700�1000 Ł ĺ ďăćńěŋĺ£ţ P ˘ 4 ČŔă [8]. Ňőęŋő ążńő ąż őęĺďăšĳ, ůšő ć řăľőŋě ¡šĺţ ęě (T, P ) ćěńĺůĺŋ ąşďşš ŕřőĺśţőďĺšĳ ťăğőćżě ŕěřěţőďż ś őąřăğőćăŋĺěň \2+2" űĺłńőć ĺ ć OCŊŠ ňőńěłşń£řŋőň łřĺśšăńńě (śň. ŋĺęě śšřşłšşřż 1 ĺ 3). Ŕő¡- šőňş ćŋăůăńě ňż ŕřőćěńĺ ĺśśńěďőćăŋĺě ŕřőűěśśă ŕőďőąŋőčő śűěŕńěŋĺ£ ŋăŋőšřşą ňěšőďőň ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ, ĺśŕőńĳğş£ ŋěńőłăńĳŋżľ ŕőšěŋűĺăń Ąřěŋŋěřă [11], ţőřőÿő ğăřěłőňěŋďőćăćÿĺľ śěą£ ć őŕĺśăŋĺĺ şčńěřőďŋżţ łńăśšěřőć. Śĺńż řăśśůĺšżćăńĺśĳ ăŋăńĺšĺůěśłĺ łăł ŕřőĺğćőďŋżě ŕő řăďĺşś-ćěłšőřş őš ¡šőčő ŕőšěŋűĺăńă, ă šěňŕěřăšşřă ćżůĺśń£ěňőľ śšřşłšşřż ğăďăćăńăśĳ ůěřěğ śřěďŋ¿¿ śłőřőśšĳ ěě ůăśšĺű. Ĺŋšěčřĺřőćăŋĺě ŕő ćřěňěŋĺ ŕřőćőďĺńőśĳ ňěšőďőň Ćěřńě { Ąĺřňăŋă. Ążń ŕřőćěďěŋ řăśůěš řěăłűĺĺ ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ŕěřěśěłă¿źĺţś£ ŕőď ŕř£ňżň şčńőň (5, 5) ĺ (9, 0) šřşą ďĺăňěšřőň 0.7 ŋň ć šěňŕěřăšşřŋőň ĺŋšěřćăńě 2100{1100Ł ŕřĺ řăğńĺůŋőň ďăćńěŋĺĺ (1{15 ČŔă), ŕřĺńőęěŋŋőčő ć őąńăśšĺ ĺţ ŕěřěśěůěŋĺ£ ŕńőźăďĳ¿

ß 10�^{15} śň^2. Ŕřőűěśś řăśśňăšřĺćăńś£ ć řěęĺňě ŕő-

śšő£ŋŋő ŕřĺńőęěŋŋżţ śĺń ł łőŋűăň ŋăŋőšřşąŋżţ őšřěğłőć ďńĺŋőľ ß 50 A, śőďěřęăźĺţ 806 şčńěřőďŋżţ ăšőňőć { ćśšăćłă ŋă řĺś.1. Ćřěňěŋă ĺśśńěďőćăŋĺ£ řăğćĺšĺ£ ŕřőűěśśă őčřăŋĺůĺćăńĺśĳ ¸ 1000 ÿăčăňĺ ŕő 0.0003 ŕś. Ŋă čřăťĺłě řĺś.1 ŕőłăğăŋă łřĺćă£ řăğďěńă \ťăğ" { ğŋăůěŋĺ£ šěňŕěřăšşřż, ŕřĺ łőšőřőľ ć šěůěŋĺě ćżąřăŋŋőčő ŕĺłőśěłşŋďŋőčő ĺŋšěřćăńă ŕřőĺśţőďĺńă šěřňőńĺğăűĺ£ ĺ ŕřĺśőěďĺŋěŋĺě šřşą ďćşň£- ůěšżřĳň£ sp^3-ść£ğ£ňĺ ć ňěśšě ŕěřěśěůěŋĺ£ (ćśšăćłă Ă ŋă řĺś.1). Ćĺďŋő řěğłőě śŋĺęěŋĺě šěňŕěřăšşřż śńĺŕăŋĺ£ ŕřĺ řőśšě ďăćńěŋĺ£ ďő 1 ČŔă ĺ łćăğĺńĺŋěľŋőě ěě ŕőćěďěŋĺě ćżÿě 4 ČŔă. Ăŕŕřőłśĺňăűĺ£ ďő łőňŋăšŋżţ šěňŕěřăšşř T ß 300 Ł ďăěš ğŋăůěŋĺě ďăćńěŋĺ£ P ß 35 ČŔă, łőšőřőě ŕő ŕőř£ďłş ćěńĺůĺŋż śőćŕăďăěš ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň { 24 ČŔă [6]. Łăůěśšćěŋŋő ¡šă łřĺćă£ ĺňěěš śţőďśšćő ś (P, T )-ďĺăčřăňňőľ ŕěřěţőďă ňőńěłşń£řŋőčő ťşńńěřĺšă Ś_{60} ć ŕőńĺňěřŋżě ťăğż [9].

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 74 ćżŕ. 9 { 10 2001 523

Řĺś.1. Ťăğőćă£ Š{Ř-ďĺăčřăňňă ŕěřěţőďă ć ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋőě śőśšő£ŋĺě ŕěřěśěłă¿źĺţś£ ŕőď ŕř£- ňżň şčńőň (5, 5) ĺ (9, 0) ŋăŋőšřşą. Ŋă ćśšăćłě ŕőłăğăŋă śţěňă śšřşłšşřż ŋăŋőšřşą ďő (A) ĺ ŕőśńě (B) 2+2-űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£

Łřĺśšăńńż ĺğ Ŕ-ŐŚŊŠ. Ĺğćěśšŋż 6 űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺľ őďŋőčő ŕőńĺ¡ďřĺůěśłőčő şčńěřőďŋőčő łńăśšěřă ł ďřşčőňş: \2+2", \2+4" ĺ \4+4" [7 { 9], \3+3" ĺ őąőąźěŋŋżľ ůěšżřěţůńěŋŋżľ űĺłń Osawa [10], ŕřĺśőěďĺŋěŋĺě ÿěśšĺ ăšőňőć čěłśăčőŋă ł čěłśăčőŋş śőśěďă [15]. Ŕřĺůěň śřěďĺ ŋĺţ \2+2"-űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺě ďăěš ŋăĺąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ şśšőľůĺćżě śšřşłšşřż, ćőğŋĺłă¿źĺě ŋă ŋăůăńĳŋőň ¡šăŕě ŕőńĺňěřĺğăűĺĺ { ďĺňěřĺğăűĺĺ łńăśšěřőć. Ňż ćżąřăńĺ ć ŕěřćş¿ őůěřěďĳ ŕřĺňěřż ś ŕőńĺňěřĺğăűĺěľ ŋăŋőšřşą ć ňőńěłşń£řŋżţ ŕřőćőď£- źĺţ łřĺśšăńńăţ, šő ěśšĳ ŋăŋőšřşą \łřěśěńĳŋőčő" šĺŕă (n, n) ĺ \ğĺčğăč" šĺŕă (n, 0) ś n = 3q [2], ąńĺğłĺţ ŕő ďĺăňěšřş ł 1 ŋň, ůšőąż ŕőłăğăšĳ ŋăĺąőńěě śşźěśšćěŋŋş¿ ŕěřěśšřőľłş ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć ŕřĺ őąřăğőćăŋĺĺ ŕőńĺňěřŋżţ ťăğ šăłĺţ łřĺśšăńńőć. Ćżąőř łřĺśšăńńőć ĺğ (6, 6) ŐŚŊŠ ďĺłšőćăńś£ šěň, ůšő ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ňőńěłşń£řŋőľ ťăğż ŐŚŊŠ łřĺśšăńńă ążńă ćżůĺśńěŋă šőńĳłő ďń£ (6, 6) ŋăŋőšřşą { őŋ őłăğăńś£ ŕőńşňěšăńńőň łăł ĺ čřăťĺš [12]. İšőňş łřĺśšăńńş śőőšćěšśšćşěš ŕő čěłśăčőŋăńĳŋőľ śĺňňěšřĺĺ ĺ šřşąŋőňş ďĺăňěšřş śšřşłšşřă ĺğ ŋăŋőšřşą šĺŕă \ğĺčğăč" (12, 0) [2]. Ĺśŕőńĳğşěňżě ŋăňĺ šěőřěšĺůěśłĺě ňěšőďż ĺśśńěďőćăŋĺ£ šăłĺţ Ŕ-ŐŚŊŠ łřĺśšăńńőć { ňěšőď ňőńěłşń£řŋőľ ňěţăŋĺłĺ ŇŇ+ [4] (ďń£ ŕřěďćăřĺšěńĳŋőčő řăśůěšă śšřşłšşř) ĺ śţěňă ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ś őąőąźěŋŋőľ śĺńĳŋőľ ść£- ğĳ¿ ŐŚŚŇĎ [13] (ďń£ őłőŋůăšěńĳŋőčő řăśůěšă śšřşłšşř ĺ ĺţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śŕěłšřőć) řăŋěě ŕřĺňěŋ£ńĺśĳ ďń£ ćżůĺśńěŋĺľ řăćŋőćěśŋżţ čěőňěšřĺľ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śŕěłšřőć ťşńńěřěŋőć ĺ ŋăŋőšřşą, łőšőřżě ţőřőÿő śőčńăśőćżćăńĺśĳ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ ĺ řăśůěšăňĺ ďřşčĺňĺ ňěšőďăňĺ [4, 14]. ŐŚŚŇĎ ňěšőď ŕőğćőń£ěš şůĺšżćăšĳ ŋěőřšőčőŋăńĳŋőśšĳ őřąĺšăńěľ ćő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ţ ăšőňőć ć łőćăńěŋšŋżţ śĺśšěňăţ ĺ ŕőńşůăšĳ ĺţ ŕőńŋş¿ řěńăłśăűĺ¿ ąěğ śĺňňěšřĺľŋżţ őčřăŋĺůěŋĺľ. İšőš ążśšřżľ ¡ťťěłšĺćŋżľ ňěšőď ďń£ řăśůěšă ňŋőčőăšőňŋżţ śšřşłšşř őśŋőćăŋ ŋă ĺśŕőńĳğőćăŋĺĺ ć śţěňě ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ăŋăńĺšĺůěśłőčő ćĺďă śĺń { ŕřőĺğćőďŋżţ őš ŋěďĺăčőŋăńĳŋőčő čăňĺńĳšőŋĺăŋă ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ śĺńĳŋőľ ść£- ğĺ [13, 14].

(6, 6) Ŕ-ŐŚŊŠ. Řăśśňőšřĺň śšřşłšşřş A, őąřăğőćăŋĺě łőšőřőľ ŕřőĺśţőďĺš ŕřĺ ŕőńĺňěřĺğăűĺĺ (6, 6) šřşą ăŋăńőčĺůŋő ĺğćěśšŋőňş ŕřőűěśśş \2+2"- űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ć łřĺśšăńńăţ ĺğ ďćşňěřŋő ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ Ś_{60} [8]. Ĺğ 24 ăšőňőć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ šăłőčő łřĺśšăńńă 12 (6 � 2) ăšőňőć ŋăţőď£šś£ ć šěšřă¡ďřĺůěśłőň őłřşęěŋĺĺ. Łăł ćĺďŋő ŋă ćśšăćłě řĺś.2, łăęďă£ šřşąă śőěďĺŋ£ěšś£ \ăńňăğŋżňĺ ńěśšŋĺűăňĺ" ś ÿěśšĳ¿ śőśěďłăňĺ. Őąřăğşěšś£ čěłśăčőŋăńĳŋżľ łřĺśšăńń śĺňňěšřĺĺ C_{6v} ś ąăğĺśőň: a = 9.918 A, c = 2.593 A ĺ ďćşň£ ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżňĺ ăšőňăňĺ C(1): 0.378, 0.088, 0.0; C(2): 0.297, 0.158, 0.5. Ďńĺŋż ść£ğěľ (ć A) ňěęďş ăšőňăňĺ řăćŋż d_{11}0 = 1.526, d_{12} = 1.500, d_{22}0 = 1.358 { ŋă šřşąě ĺ d_{11}00 = 1.520 { ňěęďş ăšőňăňĺ śőśěďŋĺţ šřşą. Ŕńőšŋőśšĳ řăśśňăšřĺćăěňőčő Ŕ-ŐŚŊŠ łřĺśšăńńă ć 1.22 řăğă ąőńĳÿě ŕńőšŋőśšĺ ňőńěłşń£řŋőčő łřĺśšăńńă ĺğ šěţ ęě šřşą ρ_0 = 1.79 č/śň^3 (ć řăśůěšě ρ_0 ŕřĺŋ£šă őűěŋłă ňěęšřşąŋőčő řăśśšő£ŋĺ£ 0.32 ŋň ŕő řěŋščěŋőśšřşłšşřŋżň ďăŋŋżň [1]). Ćżůĺśńěŋŋă£ łőčěğĺőŋŋă£ ¡ŋěřčĺ£ E = �6.85 ¡Ć/ăšőň ąńĺğłă ł ğŋăůěŋĺ¿ 7.37 ¡Ć/ăšőň ďń£ čřăťĺšă, ćżůĺśńěŋŋőňş ć řăňłăţ šőčő ęě ňěšőďă [13]. Ĺğ řăśśůĺšăŋŋőľ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż ćĺďŋő (řĺś.2), ůšő šăłőľ (6, 6) Ŕ-ŐŚŊŠ łřĺśšăńń ĺňěěš źěńĳ ´ = 1.3 ¡Ć ĺ ďőńęěŋ őąńăďăšĳ śćőľśšćăňĺ ŕř£ňőğőŋŋőčő ŕőńşŕřőćőďŋĺłă. Ćăńěŋšŋă£ ğőŋă şğłă (3.0 ¡Ć) ĺ őšďěńěŋă őš ŋĺęěńěęăźěľ ŕřőňěęşšłőň ć 2.3 ¡Ć, ůšő čőćőřĺš ő ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőň ćńĺ- £ŋĺĺ ăńňăğőŕőďőąŋżţ ŕřőśńőěł ć šăłőľ śćőěőąřăğŋőľ şčńěřőďŋőľ śćěřţřěÿěšłě. Šăłĺň őąřăğőň ŕřőűěśś ŕőńĺňěřĺğăűĺĺ (6, 6) ŋăŋőšřşą, ŕřĺ łőšőřőň ŕőńőćĺŋă ăšőňőć őłăğżćăěšś£ sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋŋżňĺ, ŕřĺćőďĺš ł ŕěřěţőďş şčńěřőďŋőčő ŐŚŊŠ ňăšěřĺăńă ĺğ ňěšăńńĺůěśłőčő śőśšő£ŋĺ£ ć ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćőě.

Ďăńěě ňż řăśśňőšřěńĺ śšřşłšşřş B, łőšőřă£ őąřăğőćżćăěšś£ ŕřĺ ŕőńĺňěřĺğăűĺĺ (6, 6) šřşą ŕşšěň ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ čěłśăčőŋă ł čěłśăčőŋş [15], šő ěśšĳ őąřăğőćăŋĺ£ ćďőńĳ őśĺ ŋăŋőšřşąż ÿěśšĺ ř£ďőć čěłśăčőŋăńĳŋżţ ŕřĺğň ĺğ sp^3-ăšőňőć { řĺś.3. Ŕăřăňěšřż ¡ńěňěŋšăřŋőľ čěłśăčőŋăńĳŋőľ £ůěľłĺ řăśśňőšřěŋŋőčő Ŕ-ŐŚŊŠ łřĺśšăńńă řăćŋż:

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 74 ćżŕ. 9 { 10 2001

Řĺś.2. Ŕěřśŕěłšĺćŋă£ śţěňă łřĺśšăńńă A ĺğ (6, 6) şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą, śőěďĺŋěŋŋżňĺ ůěšżřěţůńěŋŋżňĺ \2+2" űĺłńăňĺ (ćěřţ), ĺ ěčő ğőŋŋă£ śšřşłšşřă (ŋĺğ; šőůłă A śőőšćěšśšćşěš ŕőńőćĺŋě ąăğĺśŋőčő ćěłšőřă őąřăšŋőľ £ůěľłĺ ćďőńĳ őśĺ x { őśĺ ŋăŋőšřşąż). Ć śěřěďĺŋě ŕřĺćěďěŋă śţěňă čěłśăčőŋăńĳŋőľ ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă ć ŕńőśłőśšĺ (ky, kz). Źěńĳ ć šőůłě Č řăćŋă 1.3 ¡Ć

a = 9.883, c = 2.634 A (ŋě¡łćĺćăńěŋšŋżě ăšőňż C(1): 0.377, 0.089, 0; C(2) 0.330, 0.182, 0.5. Ŋă šřşąě ďńĺŋż ść£ğĺ ňěęďş ăšőňăňĺ (ć A) řăćŋż d_{11}0 = 1.522, d_{12} = 1.539, d_{22}0 = 1.476, ă ňěęďş šřşąăňĺ { d_{11}00 = 1.557, d_{22}00 = 1.561. Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă šăłőčő łřĺśšăńńă (řĺś.3) ĺňěěš źěńĳ ´ = 5.8 ¡Ć, ąńĺğłş¿ ŕő ćěńĺůĺŋě ł ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋě ăńňăğă. Ěčő łőčěğĺőŋŋă£ ¡ŋěřčĺ£ E = �6.11 ¡Ć/ăšőň čőćőřĺš ő ňěŋĳÿěľ şśšőľůĺćőśšĺ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ śő śšřşłšşřőľ A, ůšő ăŋăńőčĺůŋő śőőšŋőÿěŋĺ¿ ňěęďş śšřşłšşřăňĺ ăńňăğă ĺ čřăťĺšă. Őďŋăłő ŕńőšŋőśšĳ

Řĺś.3. Ŕěřśŕěłšĺćŋă£ śţěňă (ćěřţ) ĺ ğőŋŋă£ śšřşłšşřă (ŋĺğ) łřĺśšăńńă B ĺğ (6, 6) şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą ś čěłśăčőŋ-čěłśăčőŋ ŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ňĺ. Źěńĳ ć šőůłě Č řăćŋă 5.8 ¡Ć

2.16 č/śň^3 śšřşłšşřż B őłăğăńăśĳ ćśěčő ć 1.21 řăğă ąőńĳÿě ŕńőšŋőśšĺ ňőńěłşń£řŋőčő łřĺśšăńńă, ůšő ůşšĳ ňěŋĳÿě ŕńőšŋőśšĺ śšřşłšşřż A. İšőš ťăłš ňőęěš ążšĳ őąž£śŋěŋ őśőąěŋŋőśšĳ¿ łăřłăśă śšřşłšşřż A, čďě ŕřőĺśţőďĺš ĺğčĺą čřăťĺšőćőľ ŕőńőśż ŋăŋőšřşąż ć ŕřőűěśśě \2+2"-űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺľ ś ĺğňěŋěŋĺěň ěě łřĺćĺğŋż [4]. Ŕő¡šőňş śšřşłšşřş A ňőęŋő śłőřěě ćśěčő őŕřěďěńĺšĳ łăł čěłśăčőŋăńĳŋş¿ \ŕśěćďőčřăťĺšőćş¿" ĺğ ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ (3, 3) ŋăŋőšřşą (śň. ěě łăřłăśŋş¿ śţěňş ŋă ćśšăćłě řĺś.2). Šăłĺň őąřăğőň, śšřşłšşřă B őłăğżćăěšś£ śăňőľ ńěčłőľ ĺğ ăńňăğőŕőďőąŋżţ śšřşłšşř, ĺňě¿źĺţ őążůŋő ŕńőšŋőśšĳ 3 č/śň^3 [9].

(12, 0) Ŕ-ŐŚŊŠ. Řăśśňőšřĺň šěŕěřĳ śšřşłšşřş C, őąřăğőćăŋĺě łőšőřőľ ŕřőĺśţőďĺš ŕřĺ ŕőńĺňěřĺğăűĺĺ ŕşšěň \2+2"-űĺłńőŕřĺśőěďĺŋěŋĺ£ ŕőńşňěšăńńĺůěśłĺţ (12, 0) šřşą šĺŕă \ğĺčğăč" ć ŕńőšŋőşŕăłőćăŋŋőľ ňőńěłşń£řŋőľ ŐŚŊŠ śšřşłšşřě ś ŕńőšŋőśšĳ¿ ρ_0 = 1.67 č/śň^3. Ĺğ 48 ăšőňőć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ šăłőčő łřĺśšăńńă 12 ăšőňőć sp^3-čĺąřĺďĺğĺřőćăŋż {

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 74 ćżŕ. 9 { 10 2001 řĺś.4. Ďń£ ŋěčő ğŋăůěŋĺě E = �7.19 ¡Ć/ăšőň ŕőů-

Řĺś.4. Ŕěřśŕěłšĺćŋă£ śţěňă łřĺśšăńńă C ĺğ (12, 0) şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşą, śőěďĺŋěŋŋżňĺ \2+2" űĺłńăňĺ (ćěřţ), ĺ ěčő ğőŋŋă£ śšřşłšşřă (ŋĺğ). Źěńĳ ć šőůłě Č řăćŋă 1.6 ¡Ć

šĺ śőćŕăďăěš ś łőčěğĺőŋŋőľ ¡ŋěřčĺěľ čřăťĺšă. Šăłőľ čěłśăčőŋăńĳŋżľ łřĺśšăńń śĺňňěšřĺĺ D_{6h} ś ąăğĺśőň a = 11.53, c = 4.30 A ĺňěěš ŕńőšŋőśšĳ 1.94 č/śň^3, ć 1.16 řăğă ąőńĳÿş¿ ŕńőšŋőśšĺ ňőńěłşń£řŋőčő łřĺśšăńńă. Šřĺ ¡łćĺćăńěŋšŋżţ ăšőňă Ś1(0.434, 0, 0.177); Ś2(0.331, 0.121, 0.349); Ś3(0.226, 0.226, 0.169) ść£ğżćă¿šś£ 5 ść£ğ£ňĺ: ŋă šřşąě { d_{11}0 = 1.524, d_{12} = 1.487, d_{22}0 = 1.401, d_{23} = 1.402, d_{33}0 = 1.450 (A) ĺ ňěęďş ŋăŋőšřşąăňĺ { d_{11}00 = 1.522 A. Ć śšřşłšşřě C ĺğ-ğă ŕőńĺčőŋĺğăűĺĺ űĺńĺŋďřĺůěśłőľ ŕőćěřţŋőśšĺ ŋăŋőšřşąż ŕřĺ ěě řăğďěńěŋĺĺ űěŕőůłăňĺ sp^3-ăšőňőć ŋă ŕőńőśż ŕřőĺśţőďĺš ŋăřşÿěŋĺě śćőąőďŋőčő ŕřőţőęďěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ňěęďş ŕőńőśăňĺ ůěřěğ ŕőďőąŋżě \ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺě ŕřőśńőľłĺ", ůšő ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ źěńĺ ´ = 1.6 ¡Ć ć ěě ¡ńěłšřőŋŋőň śŕěłšřě, śň. řĺś.4. Őšňěšĺň, ůšő ŕőďőąŋżľ ¡ťťěłš ŕřőĺśţőďĺš ĺ ŕřĺ ŕőńĺčőŋĺğăűĺĺ ŐŚŊŠ ŕőď ďăćńěŋĺěň ďő 3 ČŔă [16] { šăł (12, 0)^6 ŋăŋőšřşąă ś čěłśăčőŋăńĳŋżň śěůěŋĺěň ĺňěěš ć śŕěłšřě ğăŕřěźěŋŋş¿ źěńĳ 0.5 ¡Ć [17].

Őšňěšĺň, ůšő ĺğ-ğă ŋăńĺůĺ£ sp^3 łőćăńěŋšŋżţ ść£- ğěľ ňěęďş šřşąăňĺ řăśśňőšřěŋŋżě Ŕ-ŐŚŊŠ łřĺśšăńńż ďőńęŋż őąńăďăšĳ ćżśőłőľ šćěřďőśšĳ¿, śřăćŋĺňőľ c šćěřďőśšĳ¿ ăńňăğă, ăŋăńőčĺůŋő śšřşłšşřăň ĺğ 3D ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ ťşńńěřěŋőć Ś_{60} [9, 10]. İšőš ťăłš ŕőďšćěřęďăěšś£ ŕőńşůěŋĺěň ňăšěřĺăńă ĺğ ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋżţ ŐŚŊŠ, ŕő šćěřďőśšĺ (62-85 ČŔă) śřăćŋĺňőľ ś šćěřďőśšĳ¿ łşąĺůěśłőčő ŋĺšřĺďă ąőřă [6]. Ăćšőřż ¡šőľ řăąőšż śůĺšă¿š, ůšő ŕřĺ ¡šőň ĺň şďăńőśĳ ŕő ğăćĺśĺňőśšĺ śďćĺčă łőňąĺŋăűĺőŋŋőčő řăśśě£ŋĺ£ śćěšă őűěŋĺšĳ ěčő őąžěňŋżľ ňőďşńĳ şŕřşčőśšĺ: ćěńĺůĺŋă ěčő 460{540ČŔă ŕřěćżÿăńă ğŋăůěŋĺě 420 ČŔă ďń£ ňőŋőłřĺśšăńńă ăńňăğă. Łăł ĺğćěśšŋő, ňăšěřĺăń ś ćżśőłőľ šćěřďőśšĳ¿ ţăřăłšěřĺğşěšś£ ćżśőłĺň ğŋăůěŋĺěň őąžěňŋőčő ňőďşń£ şŕřşčőśšĺ B. Ŕő¡šőňş őűěŋĺň ěčő ćěńĺůĺŋş ďń£ ŕőńĺłřĺśšăńńă ĺğ řăśśňőšřěŋŋżţ Ŕ-ŐŚŊŠ śšřşłšşř, śůĺšă£ ěčő łćăğĺĺğőšřőŕŋżň B = ρ(v^2_l � 4/3v^2_t ). Ć śšřşłšşřě Ś ś ŋăŋőšřşąŋżňĺ łăŋăńăňĺ, ŕő řăğňěřş śőćŕăďă¿źĺňĺ ś Ś_{60} ťşńńěřěŋăňĺ, ĺ ś \ăńňăğŋżňĺ" ŕěřěčőřőďłăňĺ ňěęďş ŋĺňĺ (śőőšŋőÿěŋĺě sp^2/sp^3 = 3), ňőęŋő śůĺšăšĳ ŕřőďőńĳŋş¿ śłőřőśšĳ v_l ß 21 śň/ś, ąńĺğłőľ ŕő ğŋăůěŋĺ¿ ł v_l ďń£ čřăťĺšőćőčő ńĺśšă (čńăćŋżľ ćłńăď { ęěśšłĺě sp^2-ść£ğĺ), ă ŕőŕěřěůŋş¿ śłőřőśšĳ v_t ß 12 śň/ś ąńĺğłőľ ł ğŋăůěŋĺ¿ v_t ďń£ ăńňăğă (čńăćŋżľ ćłńăď { sp^3-ść£ğĺ) ăŋăńőčĺůŋő [10]. Őűěŋłă ďăěš ğŋăůěŋĺě ňőďşń£ B ß 420 ČŔă, ąńĺğłőě ł řěğşńĳšăšăň [6]. Ŕőďřőąŋżě řăśůěšż ťőŋőŋŋżţ śŕěłšřőć řăśśňőšřěŋŋżţ śšřşłšşř ąşďşš ŕřĺćěďěŋż ŕőğďŋěě.

Šăłĺň őąřăğőň, ć ďăŋŋőľ řăąőšě śňőďěńĺřőćăŋ ŕřőűěśś ŕőńĺňěřĺğăűĺĺ őďŋőśšěŋŋżţ şčńěřőďŋżţ šřşą ŋăŋőňěšřőćőčő ďĺăňěšřă, řăśśůĺšăŋż čěőňěšřĺ£ řăśŕőńőęěŋĺ£ ăšőňőć ć ŕőńĺňěřŋżţ śšřşłšşřăţ ĺğ ŐŚŊŠ; ć ůăśšŋőśšĺ, řăśśňőšřěŋă ŋőćă£ šěšřă¡ďřĺůěśłă£ (ăńňăğőŕőďőąŋă£) şčńěřőďŋă£ śšřşłšşřă B ś ŋăŋőšřşąŋżňĺ ŕőřăňĺ. Ŕőłăğăŋő, ůšő ¡ŋěřčěšĺůěśłĺľ śŕěłšř ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕőďśĺśšěňż łřĺśšăńńă ĺğ şčńěřőďŋżţ šřşą ŋăŋőňěšřőćőčő ďĺăňěšřă ŕřĺ ŕěřěţőďě ĺţ ňőńěłşń£řŋőľ ťăğż ć ŕőńĺňěřĺğőćăŋŋş¿ ŕřěšěřŕěćăěš śşźěśšćěŋŋőě ĺğňěŋěŋĺě { ňěšăńńĺůěśłă£ ŕřőćőďĺňőśšĳ ďőńęŋă śňěŋĺšĳś£ ŋă ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćş¿.

Ăćšőřż ąńăčőďăřŋż ğă őąśşęďěŋĺě řěğşńĳšăšőć řăąőšż şůăśšŋĺłăň őąźěťĺğĺůěśłőčő śěňĺŋăřă ŕőď řşłőćőďśšćőň Ć. Ń. Čĺŋğąşřčă, ć őśőąěŋŋőśšĺ đ. Ě. Ńőğőćĺłş ĺ Ĺ. Ć. Śšăŋłěćĺůş, ă Ň. Ŕőŕőćş { ğă ŕřěďśšăćńěŋĺě ŕřěŕřĺŋšă [6]. Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ć řăňłăţ ŕřőěłšőć: Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (# 99-02-17578), Řőśśĺľśłőľ ŕřőčřăňňż \Ťşńńěřěŋż ĺ ăšőňŋżě łńăśšěřż" (# 2-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 74 ćżŕ. 9 { 10 2001

3-99), NSF (# OSR 99-07463, MRSEC Program under Award # DMR-9809686) ĺ INTAS 00-237.

1. A. G. Rintzler, J. Liu, H. Dai et al., Appl. Phys. A67, 29 (1997).

2. R. Saito, G. Dresselhaus, and M. S. Dresselhaus, Physical Properties of Carbon Nanotubes, Imperial College Press, 1998.

3. R. R. Schlitter, J. W. Seo, J. K. Gimzewski et al., Science 292, 1136 (2001).

4. L. A. Chernozatonskii, Chem. Phys. Lett. 297, 257 (1998).

5. L. A. Chernozatonskii., E. G. Gal’pern, N. R. Serebryanaya, and I. V. Stankevich, Electronic properties on novel materials – science and technology of molecular nanostructures, Ed. H. Kuzmany, J. Fink, M. Mehring, and S. Roth, AIP Conf.Proceedings 486, N.Y. 1999, p. 284.

6. M. Popov, M. Kyotani, Y. Koga, and R. J. Nemanich, Phys. Pev. B, in press (2001).

7. A. M. Rao, P. Zhou, K.-W. Wang et al., Science 259, 955 (1993).

8. M. Nunez-Regueiro, L. Marques, J.-L. Hodeau et al., Phys. Rev. Lett. 74, 278 (1995).

9. V. D. Blank, S. G. Buga, N. R. Serebryanaya et al., Appl.

Phys. A64, 247 (1997).

10. L. Chernozatonskii, N. Serebryanaya, and B. Mavrin, Chem. Phys. Lett. 297, 257 (2000).

11. D. W. Brenner, Phys. Rev. B42, 9458 (1990). 12. J. C. Charlier, X. Gonze, and J. P. Michenaud, Europhys. Lett. 29, 43 (1994).

13. M. Menon, K. R. Subbaswamy, and M. Sawtarie, Phys.

Rev. B48, 8398 (1993).

14. M. Menon and D. Srivastava, Phys. Rev. Lett. 79, 4453 (1997).

15. M. O’Kee¸e, Nature 352, 674 (1991).

16. J. Tang, L.-C. Qin, T. Sasaki et al., Phys. Rev. Lett.

85, 1887 (2000).

17. J. C. Charlier, Ph. Lambin, and T. W. Ebessen, Phys.

Rev. B54, R8377 (1996).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 74 ćżŕ. 9 { 10 2001