Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 73, ćżŕ. 7, ś. 378 { 382 cfl 2001 č. 10 ăŕřěń£

Ğőŋŋă£ śšřşłšşřă śćěřţŕřőćőď£źěčő MgB_2 ĺ ňőďěńĺřőćăŋĺě šřőľŋżţ śĺśšěň ŋă ěčő őśŋőćě

Ŋ. Ĺ. Ňěďćěďěćă^{1)}, đ. Ě. Ňěďćěďěćă^�, Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ć. Č. Ğşąłőć, Ă. Ďę. Ťřĺňăŋ^{�2)}

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

�Department of Physics and Astronomy, Northwestern University, Evanston, Illinois 60208-3112, USA

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 22 ťěćřăń£ 2001 č.

Śăňőśőčńăśőćăŋŋżň ňěšőďőň FP-LMTO ĺśśńěďőćăŋă ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŋőćőčő śćěřţŕřőćőďŋĺłă { ďĺąőřĺďă ňăčŋĺ£. Őśőąěŋŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć MgB2 őŕřěďěń£¿šś£ ňěšăńńőŕőďőąŋżňĺ 2p-śőśšő£ŋĺ- £ňĺ ăšőňőć ąőřă ć ŕńőśłĺţ śěšłăţ, ťőřňĺřş¿źĺňĺ řăśŕřěďěńěŋĺě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ. Ŕřőćěďěŋ ăŋăńĺğ ĺğňěŋěŋĺľ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż MgB2 ŕřĺ: ďőŕĺřőćăŋĺĺ ŕőďřěÿěšłĺ ąőřă (ŕřĺňěś£ňĺ ğăňěźěŋĺ£ { Ćě, C, N, O), ŕőďřěÿěšłĺ ňăčŋĺ£ (ŕřĺňěś£ňĺ ğăňěźěŋĺ£ { Ćě, Ca, Li, Na) ĺ ŋăńĺůĺĺ śšřşłšşřŋżţ ćăłăŋśĺľ (ŋěśšěţĺőňěšřĺ£ ŕő ąőřş). Ĺśśńěďőćăŋă šăłęě ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă MgB2 ĺ čĺŕőšěšĺůěśłőčő CaB2 ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ďăćńěŋĺ£.

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

Őšłřżšĺě (£ŋćăřĳ 2001 č. [1]) śćěřţŕřőćőď£- źěčő ŕěřěţőďă ďń£ ďĺąőřĺďă ňăčŋĺ£ (MgB_2) ňőęěš śšăšĳ ćăęŋżň ¡šăŕőň ć řăğćĺšĺĺ ŕřěďśšăćńěŋĺľ ő śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ. Ć őšńĺůĺě őš ĺğćěśšŋżţ ĆŠŚŔ, MgB_2 (ŕřĺŋăďńěęĺš ł ąőńĳÿőľ čřşŕŕě ďĺąőřĺďőć p-, d-, f-ňěšăńńőć śő śšřşłšşřŋżň šĺŕőň AlĆ_2, ŕř.čř. P 6=mmm, Z = 1 [2]) ĺňěěš ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ŕřőśšżě śőśšăć ĺ śšřşłšşřş. Ć šő ęě ćřěň£, šěňŕěřăšşřă ěčő ŕěřěţőďă (T_c ≈ 40 K) £ćń£ěšś£ \ŕřőňěęşšőůŋőľ", ąőńěě ůěň ćďćőě ŕřěćőśţőď£ řěłőřďŋżě ğŋăůěŋĺ£ T_c \őążůŋżţ" śćěřţŕřőćőďŋĺłőć, ŋăŕřĺňěř, ąĺŋăřŋżţ ťăğ śő śšřşłšşřăňĺ šĺŕă B1 (NbN, T_c ≈ 17:3) ĺńĺ A15 (Nb_3Ge, T_c ≈ 23 K [3]).

Őąŋăřşęěŋĺě śšőńĳ ğŋăůĺšěńĳŋőčő śćěřţŕřőćőď£- źěčő ¡ťťěłšă ďń£ ŕřěďśšăćĺšěń£ ŋőćőčő łńăśśă ćěźěśšć (ďĺąőřĺďőć), ŋěśőňŋěŋŋő, ĺŋĺűĺĺřşěš ć ąńĺęăľÿěě ćřěň£ śěřĺ¿ řăąőš łăł ŕő ĺğşůěŋĺ¿ ŕřĺřőďż śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć MgB_2, šăł ĺ ŕő ŕőĺśłş śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć řőďśšćěŋŋżţ őąžěłšăţ. Őąźěľ śšřăšěčĺěľ ć ŕőśńěďŋěň śńşůăě £ćń£ěšś£ śšřěňńěŋĺě řăśÿĺřĺšĳ łńăśś ćőğňőęŋżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć ŋă őśŋőćě ĺśţőďŋőčő śőěďĺŋěŋĺ£ (MgB_2) ŋăŕřăćńěŋŋżň ĺğňěŋěŋĺěň ěčő ţĺňĺůěśłőčő śőśšăćă.

Űěńĳ¿ ŋăśšő£źěľ řăąőšż £ćń£ěšś£ ďěšăńĳŋőě ĺśśńěďőćăŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőčő ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő śŕěłšřă (İİŚ) MgB_2 ĺ šěőřěšĺůěśłĺľ ŕřőčŋőğ ¡ńěłšřőŋŋżţ

1)e-mail: medvedeva@ihim.uran.ru 2)A. J. Freeman.

śćőľśšć MgB_2 ŕřĺ ĺğňěŋěŋĺĺ ěčő śőśšăćă ĺ ŕăřăňěšřőć řěÿěšłĺ. Ć śőőąźěŋĺĺ [4] őšňěůăěšś£, ůšő ¡ťťěłš śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć MgB_2 ňőęěš ążšĳ őŕĺśăŋ ć řăňłăţ śšăŋďăřšŋőčő ¡ńěłšřőŋ-ťőŋőŋŋőčő ňěţăŋĺğňă. Łăł ĺğćěśšŋő, ć ¡šőň śńşůăě łřĺšĺůěśłă£ šěňŕěřăšşřă őŕřěďěń£ěšś£ ťőřňşńőľ Ňăł-Ňĺńńăŋă: T_c ≈ ⟨!⟩ exp{f(–)}, čďě ⟨!⟩ { şśřěďŋěŋŋă£ ťőŋőŋŋă£ ůăśšőšă (őąřăšŋő ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋă ňăśśě ăšőňőć), – { łőŋśšăŋšă ¡ńěłšřőŋ-ťőŋőŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£: – ∼ N(E_F )⟨I^2⟩, čďě N(E_F ) { ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ (ŔŚ) ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ, ă ⟨I^2⟩ { ¡ńěłšřőŋ-ĺőŋŋżľ ňăšřĺůŋżľ ¡ńěňěŋš, őŕřěďěń£ěňżľ śšěŕěŋĳ¿ ĺőŋŋőśšĺ ść£ğĺ śőěďĺŋěŋĺ£. Őšś¿ďă, ŕřőćőď£ ŕőĺśł ŋőćżţ śćěřţŕřőćőďŋĺłőć ś ŕőćżÿěŋŋőľ T_c śřěďĺ řőďśšćěŋŋżţ MgB_2 ďćőľŋżţ ĺ ňŋőčőłőňŕőŋěŋšŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ, śńěďşěš şůĺšżćăšĳ, ůšő ćěřő£šŋżě łăŋďĺďăšż ďőńęŋż şďőćńěšćőř£šĳ śńěďş¿źĺň şśńőćĺ£ň: 1) őąńăďăšĳ ąőńěě ćżśőłĺň ğŋăůěŋĺěň N(E_F ), 2) śőśšő£šĳ ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ĺğ ńěčłĺţ ăšőňőć ĺ 3) ĺňěšĳ ďőśšăšőůŋő ąőńĳÿş¿ ĺőŋŋş¿ śőśšăćń£¿źş¿ ść£ğĺ ňěšăńń { ąőř.

Őďŋĺň ĺğ śŕőśőąőć ňőďĺťĺłăűĺĺ śćěřţŕřőćőď£- źĺţ śćőľśšć MgB_2 £ćń£ěšś£ śőğďăŋĺě ŋă ěčő őśŋőćě šřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ šćěřďżţ řăśšćőřőć ŕřĺ ďőŕĺřőćăŋĺĺ ŕőďřěÿěšőł ăšőňăňĺ ĺŋőčő śőřšă. Ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš śćőěľ ŕřĺřőďż ďőŕăŋšż ňőčşš ćżśšşŕăšĳ łăł čěšěřő- ĺńĺ ĺğő¡ńěłšřőŋŋżě ŕřĺňěśĺ, ŕřĺćőď£ ł ĺğňěŋěŋĺ¿ łőŋűěŋšřăűĺĺ ćăńěŋšŋżţ ¡ńěłšřőŋőć (ŁĆİ) śĺśšěňż ńĺąő őśšăćń££ ŁĆİ ŋěĺğňěŋŋőľ, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕřěďňěšőň ŋăÿěčő ăŋăńĺğă £ćĺńĺśĳ ćőğňőęŋżě śńěďśšćĺ£: 1) ďőŕĺřőćăŋĺě ŕőďřěÿěšłĺ

378 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 73 ćżŕ. 7 { 8 2001 ąőřă (čěšěřő¡ńěłšřőŋŋżňĺ ŕřĺňěś£ňĺ Be, C, N, O), 2) ďőŕĺřőćăŋĺě ŕőďřěÿěšłĺ ňăčŋĺ£ (ĺğő- ĺ čěšěřő- ¡ńěłšřőŋŋżňĺ ŕřĺňěś£ňĺ Be, Ca, Li, Na), 3) ĺğňěŋěŋĺě śőśšăćă ďĺąőřĺďă ğă śůěš ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ ćăłăŋśĺľ ć Ć-ŕőďřěÿěšłě.

Śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő śřěďĺ ąőřśőďěřęăźĺţ ťăğ MgB_2 { ďăńěłő ŋě ŕěřćőě śőěďĺŋěŋĺě, őąńăďă¿źěě śćěřţŕřőćőďĺňőśšĳ¿. İšőš ¡ťťěłš (T_c ∼ ŋěśłőńĳłő Ł) ĺğćěśšěŋ ďń£ ŋăąőřă šřőľŋżţ ąőřĺďőć (šĺŕă LnRh_4B_4 [5]); ďőśšăšőůŋő ćżśőłĺě ğŋăůěŋĺ£ T_c (≈ 16 − 23 K) őąŋăřşęěŋż ďń£ čřşŕŕż šăł ŋăğżćăěňżţ ąőřőłăřąĺďőć ĺŋšěřňěšăńńĺďőć (ĄŁĹ) { śńőĺśšżţ ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ ťăğ šĺŕă LuNi_2B_2C [6]. Ĺţ ĺśśńěďőćăŋĺ£ (őąğőř [7]) ŕőğćőńĺńĺ őšŋěśšĺ ĄŁĹ ł śćěřţŕřőćőďŋĺłăň ś ĄŁŸ-šĺŕőň śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ. Ćăęŋő őšňěšĺšĳ, ůšő śşźěśšćěŋŋżľ ćłńăď ć ťőřňĺřőćăŋĺě ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ śőśšő£ŋĺľ ĄŁĹ, şůăśšćş¿- źĺţ ć ňěţăŋĺğňě ¡ńěłšřőŋ-ťőŋőŋŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ (ś ćżśőłőůăśšőšŋżňĺ Ba_{1g} ťőŋőŋăňĺ), ćŋőś£š śőśšő£ŋĺ£ ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć (Ň). Ňěęăšőňŋżě ść£- ğĺ, őŕřěďěń£¿źĺě, ć šőň ůĺśńě, ďĺŋăňĺłş řěÿěšłĺ, őąşśńőćńěŋż śĺńĳŋżňĺ łőćăńěŋšŋżňĺ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ňĺ M-B ĺ C-B [7].

Ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ĺŋş¿ ŕřĺřőďş ĺňěěš ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ ŕřĺřőďă ţĺňĺůěśłőľ ść£ğĺ ć MgB_2. Ć ŕěřćőň ŋě¡ňŕĺřĺůěśłőň ğőŋŋőň řăśůěšě (ňěšőď FP-LMTO) [8] şśšăŋőćńěŋő, ůšő ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż MgB_2 ťőřňĺřş¿šś£ ć řěğşńĳšăšě śĺńĳŋżţ Ć-Ć-ćğăĺňőďěľśšćĺľ (ć ŕńőśłőśšĺ čěłśăčőŋăńĳŋżţ śěšőł ăšőňőć ąőřă). Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ ŕőŕăďăěš ć ŕőńőśş ść£- ğżćă¿źĺţ śőśšő£ŋĺľ ĺ ŋăĺąőńĳÿĺľ ćłńăď ć ćěńĺůĺŋş N(E_F ) ďă¿š 2p-śőśšő£ŋĺ£ ąőřă. Ŋă ŕřőťĺńě řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŔŚ őąŋăřşęěŋő ŋăńĺůĺě £ćŋő ćżřăęěŋŋőčő B2p-ŕőďőąŋőčő ŕĺłă ŔŚ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ. Śřăğş őšňěšĺň, ůšő ďń£ AlB_2, łăł ŕőłăğăŋő ć [8], E_F řăśŕőńăčăěšś£ ć őąńăśšĺ ŕśěćďőźěńĺ, řăğďěń£¿źěľ ść£ğżćă- ¿źĺě ĺ ăŋšĺść£ğżćă¿źĺě ğőŋż, ŕřĺ ¡šőň N(E_F ) řěğłő şňěŋĳÿăěšś£. Ć śőćőłşŕŋőśšĺ ś ďřşčĺňĺ ťăłšőřăňĺ (ŕőćżÿěŋĺěň łőćăńěŋšŋőľ śőśšăćń£¿źěľ ść£ğĺ ňěšăńń{ąőř ĺ ŕőŋĺęěŋĺěň ďőńĺ Ć{Ć-ść£ğĺ) řěğşńĳšăšż [8] śćĺďěšěńĳśšćş¿š ő ňăńőćěřő£šŋőśšĺ ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć AlB_2.

Ňěţăŋĺğň ťőřňĺřőćăŋĺ£ ňěęăšőňŋżţ ść£ğěľ ć MgB_2 ŕőďřőąŋő ĺśśńěďőćăŋ ŋăňĺ ć [8] ŋă őśŋőćě śőŕőśšăćńěŋĺ£ ¡ŋěřčĺľ łőčěğĺĺ (Ě_{coh}) ďń£ MgB_2 ĺ ďćşţ čĺŕőšěšĺůěśłĺţ śšřşłšşř \MgB_2" ś őšśşšśšćş¿źĺňĺ śńő£ňĺ ąőřă ĺ ňăčŋĺ£. Ůĺśńěŋŋżě őűěŋłĺ ćłńăďőć řăğńĺůŋżţ šĺŕőć ść£ğěľ ć Ě_{coh} łřĺśšăńńă ŕőłăğăńĺ, ůšő ŋăĺąőńěě śĺńĳŋżě ść£ğĺ (Ć{Ć) őąřăğş¿šś£ ć čřăťĺšőŕőďőąŋżţ śěšłăţ ăšőňőć ąőřă, ćğăĺňőďěľśšćĺ£ Mg{B, Mg{Mg ğăňěšŋő ňěŋĳÿě (Ć{Ć(68%), B{Mg(23%) ĺ Mg{Mg(9%)). Ćěńĺůĺŋă Ě_{coh}, łőřřěńĺřş¿źă£ ś šěňŕěřăšşřőľ ŕńăćńěŋĺ£ ĺ śšăąĺńĳŋőśšĳ¿ řěÿěšłĺ łřĺśšăńńă, ďń£ MgB_2 ŋěćżśőłă { śőŕőśšăćńěŋĺě ś řěğşńĳšăšăňĺ ŋăÿĺţ FP-LMTO řăśůěšőć ďń£ ŕřăłšĺůěśłĺ ćśěţ ĺğćěśšŋżţ ďĺąőřĺďőć p-, d-ňěšăńńőć [8 { 10] ŕőłăğżćăěš, ůšő őŋă ąńĺğłă ł ğŋăůěŋĺ¿ Ě_{coh} ďń£ ďĺąőřĺďă MnB_2, śşźěśšćş¿źěčő ć ćĺďě ńĺÿĳ ćżśőłőšěňŕěřăšşřŋőľ ňőďĺťĺłăűĺĺ.

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě řăśůěšż ğőŋŋőľ śšřşłšşřż MgB_2 ŕřőćěďěŋż śăňőśőčńăśőćăŋŋżň ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺň ňěšőďőň FP-LMTO [11] ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň śşŕěř£ůěľłĺ (2 × 2 × 1), ćłń¿ůă¿źěľ 4 ¡ńěňěŋšăřŋżě £ůěľłĺ MgB_2. Ğăňěźěŋĺěň ć śőśšăćě śşŕěř£ůěľłĺ (Mg_4B_8) ăšőňőć B ĺńĺ Mg ŋă ŕřĺňěśŋżě ¡ńěňěŋšż { Be, C, N, O ĺńĺ Ćě, Śa, Li, Na { ňőďěńĺřőćăńĺ šřőľŋżě ąőřĺďż ťőřňăńĳŋőľ śšěţĺőňěšřĺĺ MgB_{1.75}(Be; C; N; O)_{0.25}, Mg_{0.75}(Be; Ca; Li; Na)_{0.25}B_2 ĺ Mg_{0.5}(Li; Na)_{0.5}B_2. Ććěďěŋĺě śšřşłšşřŋőľ ćăłăŋśĺĺ (�_B) ňőďěńĺřőćăńő ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłĺľ śőśšăć ąőřĺďă MgB_{1.75}. Ćő ćśěţ řăśůěšăţ ĺśŕőńĳğőćăŋż śšřşłšşřŋżě ŕăřăňěšřż ďń£ \ĺďěăńĳŋőčő" MgB_2, ¡ťťěłšż řěÿěšőůŋżţ řěńăłśăűĺľ, őąşśńőćńěŋŋżě ććěďěŋĺěň ŕřĺňěśĺ (ĺńĺ ćăłăŋśĺĺ), ŋě řăśśňăšřĺćăńĺ.

Řĺś.1. İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż MgB2

İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż MgB_2 ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś.1. Ćśě ğőŋż ĺňě¿š ğŋăůĺšěńĳŋş¿ ¡ŋěřčěšĺůěśłş¿ ďĺśŕěřśĺ¿. Ğăćĺśĺňőśšĳ E(k) őš ŋăŕřăćńěŋĺ£ śĺňňěšřĺĺ ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă (BZ) ďń£ őšďěńĳŋżţ ğőŋ śşźěśšćěŋŋő řăğńĺůăěšś£. Ďń£ ść£ğżćă¿źĺţ Ć2p_{x,y}-ŕőďőąŋżţ ğőŋ ďĺśŕěřśĺ£ E(k) ŋăĺąőńěě ćěńĺłă ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ k_{x,y} (`{K). İšĺ ğőŋż ĺňě¿š łćăğĺďćşňěřŋżľ (2D) šĺŕ, ťőřňĺřş¿š ŕńőśłĺě şůăśšłĺ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ k_z (`{A) ĺ őšřăęă¿š řăśŕřěďěńěŋĺě pp_σ-śőśšő£ŋĺľ ć ŕńőśłőśš£ţ čřăťĺšőŕőďőąŋżţ śěšőł ăšőňőć ąőřă. İšĺ śőśšő£ŋĺ£ ćŋőś£š ğŋăůĺšěńĳŋżľ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 73 ćżŕ. 7 { 8 2001 ćłńăď ć ŔŚ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ, ťőřňĺřş£ ňěšăńńĺůěśłĺě śćőľśšćă ďĺąőřĺďă, řĺś.2. Ŕőśłőńĳłş şřőćěŋĳ Ťěřňĺ řăśŕőńőęěŋ ć őąńăśšĺ ść£ğżćă¿źĺţ śőśšő£- ŋĺľ, šő ŕřőćőďĺňőśšĳ MgB_2 ĺňěěš ďżřőůŋżľ šĺŕ. Űĺńĺŋďřĺůěśłă£ ŕőćěřţŋőśšĳ Ťěřňĺ őąřăğşěšś£ ć šőůłě ` ąńăčőďăř£ ďćşň p_{x,y}-ğőŋăň. Őšňěšĺň, ůšő ć [12] ćżśłăğăŋő ŕřěďŕőńőęěŋĺě, ůšő ĺňěŋŋő ďżřőůŋżľ ţăřăłšěř ŋőśĺšěńěľ £ćń£ěšś£ ŋěőąţőďĺňżň şśńőćĺěň ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ć ďĺąőřĺďě ňăčŋĺ£.

Řĺś.2. Ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ďń£ MgB2, čĺŕőšěšĺůěśłőčő ŚaB2 ĺ šřőľŋőľ ťăğż Mg0:75Ca0:25B2

Čřşŕŕă Ć2p_z-ŕőďőąŋżţ ğőŋ őšćěšśšćěŋŋă ğă ąőńěě śńăążě pp_π-ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ňěęďş ăšőňŋżňĺ ŕńőśłőśš£ňĺ (őšŋőÿěŋĺě \ćŋşšřĺ"- ĺ \ňěęŕńőśłőśšŋżţ" řăśśšő£ŋĺľ śőśšăćń£ěš ∼ 0:58). İšĺ 3D-ŕőďőąŋżě ğőŋż őąńăďă¿š ňăłśĺňăńĳŋőľ ďĺśŕěřśĺěľ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ k_z (`{A). Mgs; p- ĺ Bs-śőśšő£ŋĺ£ ŕřĺňěÿĺćă¿šś£ ł B2p-ŕőďőąŋżň ğőŋăň ć őąńăśšĺ ďŋă ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ĺ ć ğőŋě ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ăšőňż Mg ŋăţőď£šś£ ć łăšĺőŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ, ŕěřěŋőś ğăř£ďă ŕřőĺśţőďĺš ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ Mg→B.

Łăł őšňěůăńőśĳ, ćăęŋżň ťăłšőřőň, őŕřěďěń£¿- źĺň śćěřţŕřőćőď£źĺě śćőľśšćă ňŋőčőłőňŕőŋěŋšŋżţ ťăğ ŋă őśŋőćě ďĺąőřĺďă ňăčŋĺ£, ňőęěš śšăšĳ ćăřĺăűĺ£ šőŕőńőčĺĺ, ¡ŋěřčĺĺ ĺ śőśšăćă şłăğăŋŋżţ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ ğőŋ. İšőčő ňőęŋő ďőśšĺůĳ ŕřĺ ŋăŕřăćńěŋŋőň ďőŕĺřőćăŋĺĺ MgB_2. Ďń£ ŕřőčŋőğă řěğşńĳšăšőć ćőğňőęŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšőć ŕő śĺŋšěğş ŋőćżţ šřőľŋżţ ąőřĺďőć ŋă őśŋőćě MgB_2 ňż ŕřőćěńĺ ňőďěńĺřőćăŋĺě ćńĺ£ŋĺ£ ŋă ěčő ğőŋŋş¿ śšřşłšşřş: 1) ďőŕĺřőćăŋĺ£ ŕőďřěÿěšłĺ ąőřă (ŕřĺňěś£ňĺ Be, C, N, O), 2) ďőŕĺřőćăŋĺ£ ŕőďřěÿěšłĺ ňăčŋĺ£ (ŕřĺňěś£ňĺ Be, Ca, Li, Na), 3) ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ ćăłăŋśĺľ ć Ć-ŕőďřěÿěšłě.

Ÿĺřőłő řăśŕřőśšřăŋěŋŋőľ ňőďěńĳ¿, ŕőğćőń£¿- źěľ ăŋăńĺğĺřőćăšĳ ćőğňőęŋżě řěğşńĳšăšż ŕőďőąŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšőć, £ćń£ěšś£ śţěňă ęěśšłőľ ŕőńőśż. Ĺśţőď£ ĺğ ŕőńşůěŋŋőčő śŕěłšřă MgB_2, ¡šă ňőďěńĳ őŕřěďěń£ěš śńěďş¿źĺě ¡ťťěłšż. Ğăňěźěŋĺě ć śőśšăćě MgB_2 (ŁĆİ = 8e) ąőřă ŋă ăšőňż Be, C, N, O ŕőğćőń£ěš ďőśšĺůĳ łăł ŕőŋĺęěŋĺ£ (MgB_{1.75}Be_{0.25}, ŁĆİ = 7:75e); šăł ĺ řőśšă ŁĆİ őš 8.25 (MgB_{1.75}C_{0.25}) ďő 8:75e (MgB_{1.75}Ő_{0.25}). Ğăňěźěŋĺ£ ć łăšĺőŋŋőľ ŕőďřěÿěšłě ăšőňőć Mg ŋă Li, Na, Be, Ca ŕřĺćěďěš ńĺąő ł şňěŋĳÿěŋĺ¿ (Mg_{0.75}(Li; Na)_{0.25}B_2, ŁĆİ = 7:75e), ńĺąő ł ŋěĺğňěŋŋőśšĺ ŁĆİ (Mg_{0.75}(Be; Ca)_{0.25}B_2, 8e). Ś şňěŋĳÿěŋĺěň ŁĆİ (ğăňěźěŋĺ£ B → Ćě, �_B; Mg → Li; Na) śńěďşěš őęĺďăšĳ \őŕşśšőÿěŋĺ£" ůăśšĺ ğőŋ, śďćĺčă E_F ć čńşąĳ ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ĺ řőśšă ŕřĺťěřňĺěćśłőľ ŔŚ. Őąřăšŋőčő ¡ťťěłšă { śďćĺčă E_F ć őąńăśšĳ čńşąőłőčő ňĺŋĺňşňă ŔŚ { ňőęŋő őęĺďăšĳ ďń£ ďőŕăŋšőć, ŕőćżÿă¿źĺţ ŁĆİ śĺśšěňż (ğăňěźěŋĺ£ B → C, N, O). Řőńĳ ĺğő¡ńěłšřőŋŋżţ ŕřĺňěśěľ ć řăňłăţ ďăŋŋőľ ňőďěńĺ őśšăěšś£ ŋě£śŋőľ. Ňőęŋő ńĺÿĳ ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő ć ¡šőň śńşůăě őśŋőćŋżě ¡ťťěłšż ąşďşš ść£ğăŋż ś řěÿěšőůŋżňĺ ďěťőřňăűĺ£ňĺ, šő ěśšĳ ĺğňěŋěŋĺ£ňĺ c=a.

Ŕńőšŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ

(N(EF ), 1/Ry. ť.ě.) ďń£ MgB2 ĺ ŋěłőšőřżţ

šřőľŋżţ ťăğ ŋă ěčő őśŋőćě

Ąőřĺď N(EF ) Ąőřĺď N(EF ) MgB_2 11.44 Mg_0:_{75}Li_0:_{25}B_2 11.89 MgB_1:_{75} 9.01 Mg_0:_{75}Na_0:_{25}B_2 9.53 MgB_1:_{75}Be_0:_{25} 10.47 Mg_0:_{75}Be_0:_{25}B_2 10.61 MgB_1:_{75}C_0:_{25} 5.79 Mg_0:_{75}Ca_0:_{25}B_2 11.34 MgB_1:_{75}N_0:_{25} 8.04 Mg_0:_5Li_0:_5B_2 9.39 MgB_1:_{75}O_0:_{25} 9.46 Mg_0:_5Na_0:_5B_2 9.43

Ůĺśńěŋŋżě řăśůěšż İİŚ čĺŕőšěšĺůěśłĺţ šřőľŋżţ ąőřĺďőć ďěňőŋśšřĺřş¿š ąőńěě śńőęŋş¿ łăřšĺŋş (śň. řĺś.2{4, šăąńĺűş) ĺ ŕřĺćőď£š ł śńěďş¿źĺň ćżćőďăň.

1. Ďőŕĺřőćăŋĺě ŕőďřěÿěšłĺ ąőřă. Ŕřĺ şňěŋĳÿěŋĺĺ ŁĆİ śĺśšěňż (ć ř£ďş MgB_2 → → MgB_{1.75}Be_{0.25} → MgB_{1.75}) E_F śĺśšěňăšĺůěśłĺ śďćĺčăěšś£ ć śšőřőŋş ąőńĳÿĺţ ¡ŋěřčĺľ ść£ğĺ, őďŋăłő N(E_F ) şňěŋĳÿăěšś£. İšő ŕřőĺśţőďĺš ğă śůěš ŋăřşÿěŋĺ£ śĺśšěňż ść£ğěľ ć čřăťĺšőŕőďőąŋżţ śńő£ţ ąőřă, řăśźěŕńěŋĺ£ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ ğőŋ ĺ ĺğňěŋěŋĺ£ ĺţ ďĺśŕěřśĺĺ ćąńĺğĺ E_F . Ć ř£ďş MgB_2 → MgB_{1.75}Ś_{0.25} → MgB_{1.75}N_{0.25} → → MgB_{1.75}O_{0.25} ĺğňěŋěŋĺě ŕăřăňěšřőć İİŚ ĺňěěš

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 73 ćżŕ. 7 { 8 2001 ŋěňőŋőšőŋŋżľ ţăřăłšěř. Ś řőśšőň ¡ńěłšřőőšřĺűăšěńĳŋőśšĺ ďőŕăŋšă (C → O): 1) ŕřĺňěśŋżě (C,N,O)2s; 2p-ğőŋż śĺśšěňăšĺůěśłĺ śďćĺčă¿šś£ ć śšőřőŋş ŕőćżÿěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ ść£ğĺ, 2) şňěŋĳÿă-

Řĺś.3. Ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ ŋěśšěţĺőňěšřĺůěśłőčő MgB1:75 ĺ šřőľŋżţ čěłśăčőŋăńĳŋżţ ťăğ MgB1:75C0:25 ĺ Mg0:75Na0:25B_2

ěšś£ řăśźěŕńěŋĺě (C,N,O)2p-ğőŋ ŋă ść£ğżćă¿źĺě ĺ ăŋšĺść£ğżćă¿źĺě { łăł řěğşńĳšăš őśńăąńěŋĺ£ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ąőř { ŕřĺňěśĳ. Ŕřĺňěśŋżě 2p-ğőŋż őąřăğş¿š ćżďěńěŋŋżě ŕĺłĺ ć őąńăśšĺ ňĺŋĺňşňă ŔŚ, śň. řĺś.3. Ć řěğşńĳšăšě řěğłőě şňěŋĳÿěŋĺě N(E_F ) ŕřĺ ŕěřěţőďě MgB_2 → MgB_{1.75}Ś_{0.25} ć ďăńĳŋěľÿěň (MgB_{1.75}Ś_{0.25} → MgB_{1.75}N_{0.25} → MgB_{1.75}O_{0.25}) śňěŋ£ěšś£ řőśšőň N(E_F ). Šěň ŋě ňěŋěě, ďń£ ćśěţ ďőŕĺřőćăŋŋżţ ŕő Ć-ŕőďřěÿěšłě ąőřĺďőć N(E_F ) ňěŋĳÿě, ůěň ďń£ \ĺďěăńĳŋőčő" ďĺąőřĺďă ňăčŋĺ£. Řěğşńĳšăšż śćĺďěšěńĳśšćş¿š ő ąěśŕěřśŕěłšĺćŋőśšĺ ŕőŕżšőł ğăňěšŋőčő şćěńĺůěŋĺ£ ŕńőšŋőśšĺ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ śőśšő£ŋĺľ ŕşšěň ĺğňěŋěŋĺ£ śőśšăćă ŕőďřěÿěšłĺ ąőřă. Śńěďşěš şůěśšĳ šăłęě ćőğŋĺłă¿- źĺě ŕřĺ ¡šőň šřşďŋőśšĺ ďőŕĺřőćăŋĺ£ ŕőďřěÿěšłĺ ąőřă, ść£ğăŋŋżě ś ¡ŋěřčěšĺůěśłĺňĺ ¡ťťěłšăňĺ \řăğřżćă" ŕřőůŋżţ Ć{Ć-ść£ğěľ, ă šăłęě ćőğňőęŋżě řěÿěšőůŋżě řěńăłśăűĺĺ, ĺśłăęă¿źĺě čěőňěšřĺ¿ ŕńőśłőčő śńő£ ĺśţőďŋőčő łřĺśšăńńă.

2. Ďőŕĺřőćăŋĺě ŕőďřěÿěšłĺ ňăčŋĺ£. Ďăŋŋżľ ŕőďţőď ś şůěšőň ¡ŋěřčĺľ ść£ğĺ ğăňěźăěňőčő űěŋšřă (Mg) ć śőśšăćě ňăšřĺűż ŕřěďśšăćń£ěšś£ čőřăğďő ąőńěě řěăńĺśšĺůŋżň. Ś şňěŋĳÿěŋĺěň ŁĆİ śĺśšěňż MgB_2 → Mg_{0.75}Li_{0.25}B_2 ĺńĺ MgB_2 → Mg_{0.75}Na_{0.25}B_2 şřőćěŋĳ Ťěřňĺ śďćĺčăěšś£ ć ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłş¿ őąńăśšĳ, ŋő ğŋăůĺšěńĳŋőčő ŕőćżÿěŋĺ£ ŕńőšŋőśšĺ ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ ŋě ŋăąń¿ďăěšś£. Ďń£ řăśśňőšřěŋŋżţ śĺśšěň ŋěğŋăůĺšěńĳŋżľ řőśš N(E_F ) şśšăŋőćńěŋ ŕřĺ ğăňěźěŋĺĺ Mg → Li; ŕřĺ ğăňěźěŋĺĺ Mg → Na ćąńĺğĺ E_F ćőğŋĺłă¿š ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě ŕĺłĺ ŔŚ, śň. řĺś.4. Şćěńĺůěŋĺě łőŋűěŋšřăűĺĺ ďőŕăŋšă (śĺśšěňż Mg_{0.5}(Li; Na)_{0.5}B_2) ĺ ĺğő¡ńěłšřőŋŋżě ğăňěźěŋĺ£ MgB_2 → Mg_{0.75}Be_{0.25}B_2 ĺ MgB_2 → Mg_{0.75}Ca_{0.25}B_2 ŋě ŕřĺćőď£š ł şćěńĺůěŋĺ¿ N(E_F ), śň. řĺś.2, 4, šăąńĺűş.

Šăłĺň őąřăğőň, šěőřěšĺůěśłőě ňőďěńĺřőćăŋĺě ¡ťťěłšőć ĺğňěŋěŋĺ£ ¡ŋěřčěšĺůěśłőčő śŕěłšřă MgB_2 ŕřĺ ďőŕĺřőćăŋĺĺ ěčő ŕőďřěÿěšőł ĺğő- ĺ čěšěřő¡ńěłšřőŋŋżňĺ ŕřĺňěś£ňĺ, ă šăłęě ć ŕřĺśşšśšćĺĺ řěÿěšőůŋżţ ćăłăŋśĺľ ŕőłăğăńő ŋě¡ťťěłšĺćŋőśšĳ ŕőŕżšőł ŕőćżÿěŋĺ£ ŕńőšŋőśšĺ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ śőśšő£- ŋĺľ ŕşšěň ďőŕĺřőćăŋĺ£ ŕőďřěÿěšłĺ ąőřă. Śřěďĺ řăśśňőšřěŋŋżţ łăšĺőŋőć { ďőŕăŋšőć ŋăľďěŋő, ůšő ğăňěźěŋĺě 25%Mg ŋă Li ŕřĺćőďĺš ł ŋěąőńĳÿőňş ćőğřăśšăŋĺ¿ N(E_F ), šő ěśšĳ łăšĺőŋŋżě ğăňěźěŋĺ£ ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł ćőğňőęŋżľ śŕőśőą řěčşńĺřőćăŋĺ£ śćőľśšć, őŕřěďěń£ěňżţ ŕńőšŋőśšĳ¿ ŕřĺťěřňĺěćśłĺţ śőśšő£ŋĺľ. Śńěďşěš šăłęě ğăňěšĺšĳ, ůšő ňőęŋő őęĺďăšĳ ŕőćżÿěŋĺ£ T_c ğă śůěš şćěńĺůěŋĺ£ ťőŋőŋŋżţ ůăśšőš ŕřĺ ğăňěźěŋĺĺ Mg ŋă ąőńěě ńěčłĺě ăšőňż (Li, Na, Be).

Řĺś.4. Ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ šřőľŋżţ čěłśăčőŋăńĳŋżţ ťăğ Mg0:75Li0:25B_2 ĺ Mg0:5Ň0:5B2 (M=Li, Na)

Ć ğăłń¿ůěŋĺě őšňěšĺň, ůšő ćăęŋżň ťăłšőřőň ňőďĺťĺłăűĺĺ ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă MgB_2 (ĺ řőďśšćěŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ) ňőęěš śšăšĳ ĺğňěŋěŋĺě ŕăřăňěšřőć £ůěľłĺ. Ŕřőćěřłă ŕřőśšěľÿěčő śńşůă£ (ňőďěńĺřőćăńĺ ĺğőšřőŕŋőě śęăšĺě MgB_2 ć ĺŋšěřćăńě ďăć-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 73 ćżŕ. 7 { 8 2001

Řĺś.5. İŋěřčěšĺůěśłĺě ğőŋż čĺŕőšěšĺůěśłőčő CaB2

ńěŋĺľ 0{10 ČŔă) ŕőłăğăńă ŋěąőńĳÿőě (≈ 5%) şćěńĺůěŋĺě N(E_F ) ŕřĺ ŕőćżÿěŋĺĺ ďăćńěŋĺ£. Ś şůěšőň śĺśšěňż ęěśšłĺţ Ć{Ć-ść£ğěľ ć ŕńăŋăřŋżţ śěšłăţ ąőřă čőřăğďő ąőńěě ¡ťťěłšĺćŋżň ŕřĺěňőň ňőęěš śšăšĳ ŋăŕřăćńěŋŋőě ĺğňěŋěŋĺě ňěęŕńőśłőśšŋżţ ďĺśšăŋűĺľ (őšŋőÿěŋĺ£ ŕăřăňěšřőć £ůěľłĺ c=a). Łăł ĺğćěśšŋő, ć śěňěľśšćě ďĺąőřĺďőć ¡šă ćěńĺůĺŋă (ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš řăďĺşśă łăšĺőŋă r_c) ňěŋ£ěšś£ ć ğŋăůĺšěńĳŋżţ ŕřěďěńăţ [2]. Ŕřěďćăřĺšěńĳŋżě őűěŋłĺ řőńĺ ďăŋŋőčő ŕăřăňěšřă ňż ŕřőćěńĺ ŕřĺ řăśůěšăţ MgB_2, ňěŋ££ c=a őš 1.08 ďő 1.16. Ŕřĺ ¡šőň ćěńĺůĺŋă N(E_F ) ňěŋ£- ěšś£ ć ŕřěďěńăţ 8.5{11.8śőśš./Ry. Ďń£ čĺŕőšěšĺůěśłőčő CaB_2 (ďń£ łőšőřőčő ňż ŕőńşůĺńĺ řăćŋőćěśŋżě ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ a = 3:205 A, c=a = 1:24) ćěńĺůĺŋă N(E_F ) ćőğřăśšăěš ďő ğŋăůěŋĺ£ 20.8 śőśš./Ry. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś.5, ¡šő őąşśńőćńěŋő ńőłăńĺğăűĺěľ Ćp_zśőśšő£ŋĺľ ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ.

Ďń£ śćěřţŕřőćőď£źěčő MgB_2 şćěńĺůěŋĺě c=a ňőęěš ążšĳ ďőśšĺčŋşšő, ŋăŕřĺňěř, ůăśšĺůŋżň ğăňěźěŋĺěň ňăčŋĺ£ (Mg, r_c = 0:74) ŋă ĺğő¡ńěłšřőŋŋżě ăšőňż ąőńĳÿěčő řăďĺşśă { ŋăŕřĺňěř, Ca, Sr, Ba (r_c = 1:04; 1.20 ĺ 1.38 A, śőőšćěšśšćěŋŋő). Őďŋĺň ĺğ ćăřĺăŋšőć ňőęěš śšăšĳ śőğďăŋĺě čěłśăčőŋăńĳŋżţ ďĺąőřĺďŋżţ śšřşłšşř ś ůěřěďőćăŋĺěň śńőěć řăğŋőśőřšŋżţ ăšőňőć (šĺŕă : : : Ć/Ca/B/Mg/B/: : :). Řăśůěšż İİŚ ďăŋŋżţ śšřşłšşř, ¡ťťěłšőć řěńăłśăűĺĺ řěÿěšłĺ ŕřĺ ććěďěŋĺĺ ŕřĺňěśěľ ğăňěźěŋĺ£, ă šăłęě ¡ŋěřčĺľ őąřăğőćăŋĺ£ (ţăřăłšěřĺğş¿źĺţ ćőğňőęŋőśšĳ šěţ ĺńĺ ĺŋżţ ğăňěźěŋĺľ, šő ěśšĳ ŕřăłšĺůěśłőčő ŕőńşůěŋĺ£ śőőšćěšśšćş¿źĺţ šřőľŋżţ śĺśšěň) ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ŕřőćőď£šś£.

1. J. Akimitsu, Symp. Transition Metal Oxides, Sendai, January 10, 2001.

2. Ć. Aronsson, T. Lundstrom, and S. Rundqvist, Refractory Borides, Silicides and Phosphides, Methuem, London, 1965.

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

4. J. Kortus, I. I. Mazin, K. D. Belashenko et al., condmat/0101446 (2001).

5. R. B. King, J .Chem. Inform. Computer Sci. 39, 180 (1999).

6. R. J. Cava, H. Takagi, B. Batlogg et al., Nature (London) 367, 146 (1994).

7. A. L. Ivanovskii, Russ. Chem. Rev. 67, 357 (1998). 8. A. L. Ivanovskii and N. I. Medvedeva, Russ. J. Inorg.

Chem. 45, 1234 (2000).

9. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ŋ. Ĺ. Ňěďćěďěćă, đ. Ě. Ňěďćěďěćă ĺ ďř., Ňěšăńńőťĺğĺłă ĺ ŋőćěľÿĺě šěţŋőńőčĺĺ 20, 41 (1998).

10. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Ŋ. Ĺ. Ňěďćěďěćă, đ. Ě. Ňěďćěďěćă, Ňěšăńńőťĺğĺłă ĺ ŋőćěľÿĺě šěţŋőńőčĺĺ 21, 19 (1999).

11. M. Methfessel and M. Sche›er, Physica B172, 175 (1991).

12. J. E. Hirsch, cond-mat/0102115 (2001).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 73 ćżŕ. 7 { 8 2001