Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 81, ćżŕ. 4, ś. 222 { 227 cfl 2005 č. 25 ťěćřăń£

Ŋőćżľ łńăśś ŋěşčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł ŋă őśŋőćě ¡ńěňěŋšőć Al ĺ P: śšřşłšşřă ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă

Ś. Ć. Ńĺśěŋłőć^{1)}, Č. Ă. Ćĺŋőčřăďőć, Ŋ. Č. Ńěąěďěć�

Ĺŋśšĺšşš ąĺőţĺňĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ ĺň. Ŋ. Ň. İňăŋş¡ń£ ŘĂŊ, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

�Ćőńčőčřăďśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, ťĺğĺůěśłĺľ ťăłşńĳšěš, 400062 Ćőńčőčřăď, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 26 £ŋćăř£ 2005 č.

Řăśśňőšřěŋ ŋőćżľ łńăśś ŋěşčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł ŋă őśŋőćě ¡ńěňěŋšőć čřşŕŕ III{V: ăń¿ňĺŋĺ£ (Al) ĺ ťőśťőřă (P). Řăśůěš řăćŋőćěśŋőľ čěőňěšřĺĺ, ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ţăřăłšěřĺśšĺł ĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż AlP ŋăŋőšřşąőł ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ŕőłăğăń, ůšő őŋĺ £ćń£¿šś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ şśšőľůĺćżňĺ śšřşłšşřăňĺ. Őąŋăřşęěŋő, ůšő ŕřĺ śćőřăůĺćăŋĺĺ ďćşňěřŋőľ AlP čěłśăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřż ć šřşąłş šřěąşěšś£ ďőćőńĳŋő ŋĺğłă£ (ŕřĺňěřŋő 0.01{0.07 ¡Ć) ¡ŋěřčĺ£ ďěťőřňăűĺĺ. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő AlP ŋăŋőšřşąłĺ £ćń£¿šś£ ÿĺřőłőğőŋŋżňĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ ś ÿĺřĺŋőľ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż, ńěęăźěľ ć ŕřěďěńăţ 2.05{3.73 ¡Ć ś ŕř£ňżň (ďń£ šĺŕă \ğĺčğăč") ĺ ś ŋěŕř£ňżň (ďń£ šĺŕă \łřěśńő") ŕěřěţőďăňĺ ňěęďş ŕőšőńłőň ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ĺ ďŋőň ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ¡šĺţ ŋăŋőšřşąőł şćěńĺůĺćăěšś£ ś řőśšőň ďĺăňěšřă šřşąłĺ, śšřěň£śĳ ć ŕřěďěńě ł ğŋăůěŋĺ¿ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ďń£ ďćşňěřŋőčő AlP čěłśăčőŋăńĳŋőčő śńő£.

PACS: 61.48.+w, 73.20.At, 73.22.�f

Śĺŋšěğ ć 1991 č. şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł (ŞŊŠ) [1] ćżğćăń ćğřżć ăłšĺćŋőśšĺ łăł ¡łśŕěřĺňěŋšăšőřőć, šăł ĺ šěőřěšĺłőć. Ążńő şśšăŋőćńěŋő [2, 3], ůšő ¡šĺ śšřşłšşřż őąńăďă¿š łőňŕńěłśőň śćőľśšć, ŕőńěğŋżţ ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ĺţ ćőğňőęŋżţ ŕřăłšĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺľ. Ćŕőśńěďśšćĺĺ őłăğăńőśĳ, ůšő şčńěřőď ŋě £ćń£ěšś£ ěďĺŋśšćěŋŋżň ¡ńěňěŋšőň, śŕőśőąŋżň őąřăğőćżćăšĳ ŋăŋőšřşąŋżě śšřşłšşřż. Ć 1992 č. ążńĺ śĺŋšěğĺřőćăŋż ŕěřćżě ŋěşčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąłĺ (ŊŠ) ŋă őśŋőćě śńőĺśšżţ ďĺśşńĳťĺďőć ňőńĺąďěŋă ĺ ćőńĳťřăňă [4]. İšő őšłřżšĺě śšĺňşńĺřőćăńő ňŋőęěśšćő šěőřěšĺůěśłĺţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ĺ ¡łśŕěřĺňěŋšőć (śň. ŋăŕřĺňěř, őąğőřż [5 { 7]) ŕő ŕőĺśłş ĺ śĺŋšěğş ŋőćżţ ćőğňőęŋżţ ŋěşčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąŋżţ śšřşłšşř, łőšőřżě ąż ĺňěńĺ čěőňěšřĺůěśłőě śšřőěŋĺě, śţőęěě ś şčńěřőďŋżňĺ ŊŠ.

Ĺğ ćśěčő ňŋőčőőąřăğĺ£ ŋěşčńěřőďŋżţ ňăšěřĺăńőć ŕőńşŕřőćőďŋĺłĺ ŋă őśŋőćě ¡ńěňěŋšőć čřşŕŕ III{V ŕřĺćńěłă¿š ŋăĺąőńĳÿěě ćŋĺňăŋĺě, ąńăčőďăř£ ĺţ ŕőšěŋűĺăńş ć ŕřăłšĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺ£ţ. Ŕěřćżň šĺŕőň ŋěşčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł, śţőęĺţ ŕő čěőňěšřĺůěśłőňş śšřőěŋĺ¿ ś şčńěřőďŋżňĺ ŊŠ ĺ ŕřěďśłăğăŋŋżţ šěőřěšĺůěśłĺ [8, 9], £ćĺńĺśĳ ąőř-ăğőšŋżě (BN) ŋăŋőšřşąłĺ. Őďŋăłő ĺţ śĺŋšěğ ążń őśşźěśšćńěŋ šőńĳłő ć 1995 č. ňěšőďőň ďşčőćőčő řăğř£ďă [10]. Ŋěďăćŋő ążńő šěőřěšĺůěśłĺ ŕřěďśłăğăŋő [11 { 16] ĺ śĺŋšěğĺřőćăŋő [17 { 20] ňŋőęěśšćő ŋěşčńěřőďŋżţ ŋăŋőš-

1)e-mail: lisenkov@sky.chph.ras.ru

řşąőł, ćłń¿ůă£ ĺ ŊŠ ŋă őśŋőćě ¡ńěňěŋšőć čřşŕŕ III{ V. Łăł ŕřăćĺńő, ďń£ őŕĺśăŋĺ£ ŋěşčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł, śőśšő£źĺţ ĺğ ÿěśšĺşčőńĳŋĺłőć, ĺśŕőńĳğşěšś£ łńăśśĺťĺłăűĺ£, ŕřěďńőęěŋŋă£ řăŋěě [21] ďń£ şčńěřőďŋżţ ŊŠ.

Ţőřőÿő ĺğćěśšŋő, ůšő şčńěřőď ć śšřşłšşřě ăńňăğă ĺ łřĺśšăńń BN ć śšřşłšşřě űĺŋłőćőľ őąňăŋłĺ £ćń£- ¿šś£ ďĺ¡ńěłšřĺłăňĺ ś ŕřăłšĺůěśłĺ őďĺŋăłőćżň ğŋăůěŋĺěň ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĺ (E_g ∼ 5.5 ¡Ć). Őďŋăłő ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă ĺţ łćăğĺ-őďŋőňěřŋżţ ňőďĺťĺłăűĺľ { ŋăŋőšřşąőł, ŕřěďśšăćń£¿źĺţ śőąőľ čřăťěŋőćş¿ ŕńőśłőśšĳ, śćěřŋşšş¿ ć űĺńĺŋďř, śşźěśšćěŋŋő őšńĺůă¿šś£. Šăł, şčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąłĺ ňőčşš ążšĳ łăł ŕřőćőď£źĺňĺ, šăł ĺ ŕőńşŕřőćőď£źĺňĺ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ĺţ śŕĺřăńĳŋőśšĺ [21, 22], ă BN ŋăŋőšřşąłĺ £ćń£¿šś£ ďĺ¡ńěłšřĺłăňĺ ś ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĳ¿ ŕőř£ďłă 5.5 ¡Ć, ğŋăůěŋĺě łőšőřőľ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ğăćĺśĺš őš śŕĺřăńĳŋőśšĺ BN-ŊŠ [8]. Ążńő şśšăŋőćńěŋő, ůšő ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ďřşčĺţ łńăśśőć ŋěşčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł ŋă őśŋőćě ¡ńěňěŋšőć čřşŕŕ III{V { GaN ĺ AlN [11, 12] šăłęě őšńĺůăěšś£ őš ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż şčńěřőďŋżţ ŊŠ.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ŕřőćěďěŋő ňőďěńĺřőćăŋĺě čěőňěšřĺůěśłőľ śšřşłšşřż ĺ řăśůěš ¡ńěłšřőŋŋżţ śćőľśšć ŋőćőčő łńăśśă ŋěşčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł ŋă őśŋőćě ¡ńěňěŋšőć čřşŕŕ III{V ăń¿ňĺŋĺ£ (Al) ĺ ťőśťőřă (P). Ĺğćěśšŋő, ůšő łřĺśšăńń AlP ć śšřşłšşřě űĺŋłőćőľ őąňăŋłĺ £ćń£ěšś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőň ś ¡ŋěř-

222 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 3 { 4 2005 čěšĺůěśłőľ źěńĳ¿ 2.45 ¡Ć ĺ ŋěŕř£ňżň ŕěřěţőďőň ňěęďş ćăńěŋšŋőľ ğőŋőľ ĺ ğőŋőľ ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ŕő- ¡šőňş ćěśĳňă ĺŋšěřěśŋő őŕřěďěńĺšĳ ¡ŋěřčěšĺůěśłş¿ şśšőľůĺćőśšĳ AlP ŋăŋőšřşąőł, ă ŋă őśŋőćăŋĺĺ řăśůěšőć ¡ńěłšřőŋŋőčő śšřőěŋĺ£ śďěńăšĳ ŕřěďŕőńőęěŋĺ£ ő ĺţ ćőğňőęŋőň ŕřĺňěŋěŋĺĺ ć ŋăŋőšěţŋőńőčĺĺ.

Ćśě řăśůěšż ążńĺ ŕřőćěďěŋż ŋă őśŋőćě šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (DFT) [23], łőšőřă£ ÿĺřőłő ŕřĺňěŋ£ěšś£ ďń£ řăśůěšă ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż, čěőňěšřĺůěśłĺţ ĺ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ śćőľśšć řăğńĺůŋżţ ňăšěřĺăńőć, ĺ ążńă şśŕěÿŋő ĺśŕőńĳğőćăŋă ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ śćőľśšć ňŋőęěśšćă ŋěşčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąŋżţ śšřşłšşř [8, 9, 11, 12, 14, 15]. Ćżůĺśńěŋĺ£ ążńĺ ćżŕőńŋěŋż ś ŕřĺňěŋěŋĺěň ŕřőčřăňňż ABINIT [24], ĺśŕőńĳğşěźěľ ąăğĺś ŕńőśłĺţ ćőńŋ ĺ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńż. Ďăŋŋă£ ŕřőčřăňňă ąăğĺřşěšś£ ŋă ¡ťťěłšĺćŋőň ăńčőřĺšňě ążśšřőčő ŕřěőąřăğőćăŋĺ£ Ťşřĳě (ĺśŕőńĳğşěňőň ďń£ ŕřěőąřăğőćăŋĺ£ ćőńŋőćżţ ťşŋłűĺľ ňěęďş řěăńĳŋżň ĺ őąřăšŋżň ŕřőśšřăŋśšćăňĺ) [25], ğőŋŋőň ňěšőďě śőŕř£ęěŋŋőčő čřăďĺěŋšă [26], ăńčőřĺšňě śőŕř£ęěŋŋőčő čřăďĺěŋšă ŕőšěŋűĺăńă, ŕőğćőń£¿źĺţ őŕřěďěńĺšĳ śăňőśőčńăśőćăŋŋżľ ŕőšěŋűĺăń [27], ŕőńŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ ĺ őŕšĺňĺğĺřőćăšĳ čěőňěšřĺůěśłş¿ łőŋťĺčşřăűĺ¿ śĺśšěňż.

Řăśůěšż ŕřőćőďĺńĺśĳ ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ őąőąźěŋŋőčő čřăďĺěŋšă ć ŕăřăňěšřĺğăűĺĺ, ŕřěďńőęěŋŋőľ Ŕěřďĳ¿, Ąşřłě ĺ İřŋğěřţőťőň [28]. Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ăšőňŋőčő őśšőćă ążńĺ ĺśŕőńĳğőćăŋż ŋěńőłăńĳŋżě, śőţřăŋ£¿źĺě ŋőřňş ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńż [29 { 31]. Ŋěőąţőďĺňżľ ąăğĺśŋżľ ŋăąőř ŕńőśłĺţ ćőńŋ ğăďăćăńś£ ŕăřăňěšřőň śőłřăźěŋĺ£ łĺŋěšĺůěśłőľ ¡ŋěřčĺĺ (šăł ŋăğżćăěňă£ ¡ŋěřčĺ£ őąřěğăŋĺ£), řăćŋżň 60 Ry. Šěśšőćżě řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ąőńĳÿěčő ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčĺĺ őąřěğăŋĺ£ ĺğňěŋ£ěš ğŋăůěŋĺě ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ňěŋěě ůěň ŋă 1 ň¡Ć.

Ążńĺ ćżŕőńŋěŋż šěśšőćżě řăśůěšż řăćŋőćěśŋőľ čěőňěšřĺĺ, ŕőśšő£ŋŋőľ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ, ťőŋőŋŋżţ ůăśšőš ć šőůłě q=` őąřăšŋőčő ŕřőśšřăŋśšćă łřĺśšăńńă AlP ć śšřşłšşřě űĺŋłőćőľ őąňăŋłĺ, łőšőřżě ŕőğćőńĺńĺ śďěńăšĳ ćżćőď ő ŕřĺňěŋĺňőśšĺ ĺśŕőńĳğşěňżţ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńőć ďń£ ďăńĳŋěľÿĺţ řăśůěšőć. Řăśśůĺšăŋŋă£ ďńĺŋă ść£ğĺ Al{P 2.34 A ĺ ŕőśšő£ŋŋă£ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ 5.50 A ŋăţőď£šś£ ć ŕřěćőśţőďŋőň śőčńăśĺĺ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ğŋăůěŋĺěň 2.36 A ĺ 5.45 A [32], śőőšćěšśšćěŋŋő. Šăłęě řăśśůĺšăŋŋă£ ůăśšőšă ŕőŕěřěůŋőľ őŕšĺůěśłőľ ňőďż ć šőůłě ` śőśšăćń£ěš 13.25 ŠČű, ůšő šăłęě ŋăţőďĺšś£ ć ţőřőÿěň śőčńăśĺĺ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ğŋăůěŋĺěň 13.17 ŠČű. Šăłĺň őąřăğőň, ďăŋŋżě ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńż ŕřĺčőďŋż ďń£ řăśůěšőć ŋőćżţ AlP śšřşłšşř. Őŕšĺňĺğăűĺ£ ăšőňŋżţ łőőřďĺŋăš ĺ ŕăřăňěšřőć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ążńă ŕřőćěďěŋă ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ňěšőďă BFGS [33] ĺ ŕřőďőńęăńăśĳ ďő šěţ ŕőř, ŕőłă śĺńż, ďěľśšćş¿źĺě ŋă ăšőňż, ĺ ňěţăŋĺůěśłĺě ŋăŕř£- ęěŋĺ£ ć £ůěľłě śšăŋőćĺńĺśĳ ňěŋěě ůěň 2.5·10�^3 ¡Ć/A ĺ 3 · 10�^3 ČŔă, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ć ŕřőűěśśě őŕšĺňĺğăűĺĺ čěőňěšřĺĺ ŋăŋőšřşąőł ążńő ĺśŕőńĳğőćăŋő 6 kšőůěł ć ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă. Ďń£ łăęďőľ řăśśůĺšăŋŋőľ śšřşłšşřż ążńő şśšăŋőćńěŋő, ůšő ďăńĳŋěľÿěě şćěńĺůěŋĺě ůĺśńă k-šőůěł ĺğňěŋ£ěš ŕőńŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ ňěŋěě ůěň ŋă 1 ň¡Ć. Ďń£ čěŋěřăűĺĺ k-šőůěł ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ňěšőď Ňőŋłţőřśšă{Ŕăłă [34].

Ňż ŋăůăńĺ ĺśśńěďőćăŋĺě ś őŕřěďěńěŋĺ£ řăćŋőćěśŋőľ čěőňěšřĺĺ AlP ŋăŋőšřşąőł. Řăśśůĺšăŋŋă£ śřěďŋ££ ďńĺŋă ść£ğĺ Al{P ć ŋăŋőšřşąłăţ śőśšăćń£- ěš 2.30 A ĺ £ćń£ěšś£ łőřőůě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő ğŋăůěŋĺ£ ďńĺŋż ść£ğĺ 2.36 A [32] ć łřĺśšăńńě AlP ć śšřşłšşřě űĺŋłőćőľ őąňăŋłĺ. Ŕőďőąŋő ďřşčĺň šĺŕăň ŋăŋőšřşąőł, śőśšő£źĺň ĺğ ¡ńěňěŋšőć čřşŕŕż III{ V [35], ć AlP ŋăŋőšřşąłăţ šăłęě ŋăąń¿ďăěšś£ ĺśłăęěŋĺě šşąşń£řŋőľ śšřşłšşřż, ć łőšőřőľ ăšőňż ăń¿- ňĺŋĺ£ śňěźěŋż ćŋşšřĳ ŋăŋőšřşąłĺ ŕő ŋăŕřăćńěŋĺ¿ ł ěě őśĺ, ă ăšőňż ťőśťőřă śňěźěŋż ŋăřşęş. Ŋă řĺś.1 ĺğőąřăęěŋż őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě śšřşłšşřż AlP ŋăŋőšřşąőł šĺŕă \ğĺčğăč" (6,0) (řĺś.1a) ĺ (4,4) šĺŕă

Řĺś.1. Ŕřĺňěřż AlP ŋăŋőšřşąőł: (a) { šĺŕ \ğĺčğăč" (6,0); (b) { šĺŕ \łřěśńő" (4,4). Śćěšńżň űćěšőň őąőğŋăůěŋż ăšőňż ăń¿ňĺŋĺ£, ůěřŋżň { ťőśťőřă

\łřěśńő" (řĺś.1b). Ğďěśĳ őąőğŋăůěŋĺ£ šĺŕőć ŋăŋőšřşąőł (\łřěśńő" (n, n) ĺ (n, 0) "ğĺčğăč") ¡łćĺćăńěŋšŋő őąőğŋăůěŋĺ£ň ďń£ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł [21], ă šăłęě ŕřĺňěŋ£ěňőňş řăŋěě ďń£ őŕĺśăŋĺ£ ŋěşčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł [8]. Ĺğ řĺś.1 ćĺďŋő, ůšő ¡šĺ ŋăŋőšřşąłĺ śőśšő£š ĺğ ďćşţ űĺńĺŋďřĺůěśłĺţ śńőěć, ć łőšőřżţ ćŋşšřěŋŋĺľ űĺńĺŋďř őąřăğş¿š ăšőňż ăń¿ňĺŋĺ£, ă ćŋěÿŋĺľ űĺńĺŋďř śőśšăćń£¿š ăšőňż ťőśťőřă.

Ŕőśłőńĳłş ŋăŋőšřşąłă ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ śćěřŋşšżľ ć űĺńĺŋďř čřăťěŋőćżľ śńőľ, šő ążńő ŕřőćěďě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 3 { 4 2005

Őśŋőćŋżě ŕăřăňěšřż (ćŋşšřěŋŋĺľ D_{int} ĺ ćŋěÿŋĺľ Dext ďĺăňěšřż, ďńĺŋă ść£ğĺ Al{P, ¡ŋěřčĺ£ ďěťőřňăűĺĺ

Estr, ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ Eg ĺ łőřřěłšŋőě ğŋăůěŋĺě ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ E^{cor}_g ) AlP ŋăŋőšřşąőł

Śšřşłšşřă D_{int}, A Dext, A Ďńĺŋă ść£ğĺ Al{P, A Estr, ¡Ć/AlP Eg, ¡Ć E^{cor}_g , ¡Ć slab { { 2.30 0.00 2.82 3.73 (4,0) 4.64 5.94 2.31 0.065 1.14 2.05 (6,0) 7.06 8.21 2.30 0.017 1.77 2.68 (7,0) 8.94 9.98 2.30 0.018 1.98 2.89 (8,0) 9.56 10.62 2.30 0.023 2.02 2.93 (10,0) 12.08 13.00 2.29 0.034 2.11 3.02 (4,4) 8.08 9.24 2.30 0.013 2.48 3.39 (5,5) 10.53 11.54 2.29 0.024 2.56 3.47 (6,6) 12.11 13.52 2.29 0.044 2.63 3.54 (7,7) 14.88 15.66 2.29 0.043 2.68 3.59 (8,8) 16.94 17.43 2.29 0.059 2.70 3.61

ŋő ňőďěńĺřőćăŋĺě ĺ řăśůěš łőčěğĺőŋŋőľ ¡ŋěřčĺĺ čřăťěŋőŕőďőąŋőčő śńő£, śőśšő£źěčő ĺğ ¡ńěňěŋšőć Al ĺ P. Ďń£ őŕšĺňĺğăűĺĺ čěőňěšřĺĺ ¡šőčő śńő£ ążńă ĺśŕőńĳğőćăŋă śşŕěř£ůěľłă AlP ăšőňŋőľ ŕńőśłőśšĺ, śőďěřęăźă£ 96 ăšőňőć. Ŕřĺ řăśůěšě řăćŋőćěśŋőľ čěőňěšřĺĺ ążńő ĺśŕőńĳğőćăŋő 18 k-šőůěł, ¡łćĺćăńěŋšŋżţ śěšłě k-šőůěł 6 × 6 × 1, śčěŋěřĺřőćăŋŋżţ ŕő ňěšőďş Ňőŋłţőřśšă-Ŕăłă [34]. Ďń£ őűěŋłĺ şśšőľůĺćőśšĺ ¡šőčő čřăťěŋőŕőďőąŋőčő AlP śńő£ ążńă řăśśůĺšăŋă ěčő łőčěğĺőŋŋă£ ¡ŋěřčĺ£ E_c. Ňż śřăćŋĺńĺ ¡šş ¡ŋěřčĺ¿ ś řăśśůĺšăŋŋżň ğŋăůěŋĺěň E_c łřĺśšăńńă AlP. Ğŋăůěŋĺě łőčěğĺőŋŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ďń£ łřĺśšăńńă AlP śőśšăćń£ěš −8.57 ¡Ć/ăšőň, ůšő ţőřőÿő śőčńăśşěšś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ğŋăůěŋĺěň −8.41 ¡Ć/ăšőň, ă šăłęě ś ďřşčĺňĺ ab initio řăśůěšăňĺ [36]. Řăśśůĺšăŋŋőě ğŋăůěŋĺě E_c ďćşňěřŋőľ AlP čřăťěŋőŕőďőąŋőľ śšřşłšşřż śőśšăćĺńő −7.63 ¡Ć/ăšőň, ůšő ŋă 0.94 ¡Ć/ăšőň ćżÿě ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś E_c łřĺśšăńńă AlP. İšă řăğŋĺűă ć łőčěğĺőŋŋżţ ¡ŋěřčĺ£ţ łřĺśšăńńĺůěśłőľ ĺ ďćşňěřŋőľ ňőďĺťĺłăűĺľ ğŋăůĺšěńĳŋă ĺ ŕřĺ śřăćŋěŋĺĺ ś ăŋăńőčĺůŋőľ řăğŋĺűěľ ďń£ śšřşłšşř GaN (0.36 ¡Ć/ăšőň) [11] ĺ AlN (0.68 ¡Ć/ăšőň) [12]. Őšś¿ďă ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď, ůšő čřăťěŋőŕőďőąŋă£ AlP śšřşłšşřă £ćń£ěšś£ ňěŋěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ şśšőľůĺćőľ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś łřĺśšăńńőň AlP. Řăśśůĺšăŋŋă£ ďńĺŋă ść£ğĺ Al{P ć ďćşňěřŋőľ śšřşłšşřě śőśšăćĺńă 2.30 A, ůšő ňěŋĳÿě, ůěň ć łřĺśšăńńě AlP (2.34 A), šăłęě ŕőńşůěŋŋă£ ć ŋăÿĺţ řăśůěšăţ.

Ŋă śńěďş¿źěň ¡šăŕě ążńĺ őŕřěďěńěŋż ¡ŋěřčĺĺ ďěťőřňăűĺĺ E_{str} , ŋěőąţőďĺňżě ďń£ őąřăğőćăŋĺ£ ŋăŋőšřşąŋżţ śšřşłšşř řăğńĺůŋőčő ďĺăňěšřă ĺğ śőőšćěšśšćş¿źěčő ŕńőśłőčő ŕřőšőšĺŕă. İšă ¡ŋěřčĺ£ E_{str} ňőęěš ążšĳ řăśśůĺšăŋă łăł řăğŋőśšĳ şďěńĳŋżţ ¡ŋěřčĺľ AlP ŕńőśłőčő ăšőňŋőčő śńő£ ĺ ŋăŋőšřşąłĺ. Ŋă řĺś.2 ŕřĺćěďěŋă ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ŋěřčĺĺ ďěťőřňăűĺĺ E_{str} AlP ŋăŋőšřşąőł őš ĺţ śřěďŋěčő ďĺăňěšřă D. Ĺğ ¡šőčő

Řĺś.2. Ğăćĺśĺňőśšĳ şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ďěťőřňăűĺĺ Estr AlP ŋăŋőšřşąőł őš ĺţ śřěďŋěčő ďĺăňěšřă D

čřăťĺłă ćĺďŋő, ůšő ¡ŋěřčĺ£ E_{str} şňěŋĳÿăěšś£ ś şćěńĺůěŋĺěň ďĺăňěšřă ŋăŋőšřşąőł. Ŕőśńě ăŕŕřőłśĺňăűĺĺ ¡šĺţ ďăŋŋżţ śšěŕěŋŋőľ ťşŋłűĺĺ ążńă őąŋăřşęěŋă śńěďş¿źă£ ğăćĺśĺňőśšĳ őš ďĺăňěšřă: ďń£ ŋăŋőšřşąőł šĺŕă \łřěśńő" E_{str} ∼10.71/D^{2.31} (ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ ŋă řĺś.2), ă ďń£ ŋăŋőšřşąőł šĺŕă "ğĺčğăč" E_{str} ∼ 10.66/D^{1.46} (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£ ŋă řĺś.2). Ćĺďŋő, ůšő ¡šĺ ğăćĺśĺňőśšĺ őšłńőŋ£¿šś£ őš ţăřăłšěřŋőčő ğăłőŋă 1/D^2, ŋő ůĺśńěŋŋżě łő¡ťťĺűĺěŋšż ŕřăłšĺůěśłĺ őďĺŋăłőćż. İšő śćĺďěšěńĳśšćşěš ő šőň, ůšő ňőďşńĺ ĺğčĺąă ďćşţ šĺŕőć AlP ŋăŋőšřşąőł ŕřăłšĺůěśłĺ őďĺŋăłőćż.

Ć šăąńĺűě ŕřĺćěďěŋż őśŋőćŋżě ŕăřăňěšřż (ďĺăňěšř, ďńĺŋă ść£ğĺ Al{P, ¡ŋěřčĺ£ ďěťőřňăűĺĺ) ďń£ ŋěśłőńĳłĺţ AlP ŋăŋőšřşąőł. Łăł ćĺďŋő ĺğ řěğşńĳšăšőć řăśůěšă, ŕřěďśšăćńěŋŋżţ ć šăąńĺűě ŕřĺ őďĺŋăłőćżţ ďĺăňěšřăţ ŊŠ, ůşšĳ ąőńěě ŋĺğłş¿ ¡ŋěřčĺ¿ (ŕřĺňěřŋő ŋă 0.005{0.01¡Ć/AlP) ĺňě¿š ŋăŋőšřşąłĺ šĺŕă \ğĺčğăč". Ďăŋŋżľ řěğşńĳšăš ŋăţőďĺšś£ ć ţőřőÿěň śőčńăśĺĺ ś ćżćőďăňĺ ďń£ BN ĺ GaN ŋăŋőšřşąőł [35, 11], ďń£ łőšőřżţ šĺŕ \ğĺčğăč" £ćń£ěšś£ ŋăĺąőńěě

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 3 { 4 2005

Řĺś.3. Ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě ğőŋŋżě śšřşłšşřż AlP ŋăŋőšřşąőł (a) šĺŕă \ğĺčğăč" (6,0); (b) šĺŕă \łřěśńő" (4,4). Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ EF ŕřĺŋ£š ğă ŋşńĳ

¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżňĺ. Šăłĺň őąřăğőň, ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő šĺŕ \ğĺčğăč" ŋăŋőšřşąőł, śőśšő£źĺţ ĺğ ¡ńěňěŋšőć čřşŕŕż III{V, £ćń£ěšś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋżň. Őďŋăłő ďń£ AlP ŋăŋőšřşąőł ¡šă řăğŋĺűă ć ¡ŋěřčĺ£ţ £ćń£ěšś£ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋěğŋăůĺšěńĳŋőľ (∼ 0.01 ¡Ć/AlP).

Ĺŋšěřěśŋżň šăłęě ŕřěďśšăćń£ěšś£ śřăćŋěŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż AlP ŋăŋőšřşąőł (łćăğĺőďŋőňěřŋżţ őąžěłšőć) ś ğőŋŋżň śšřőěŋĺěň łřĺśšăńńă AlP. Ďń£ ¡šőčő ążńă řăśśůĺšăŋă ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă łřĺśšăńńă AlP ć śšřşłšşřě űĺŋłőćőľ őąňăŋłĺ. Řăśůěš ŕőłăğăń, ůšő ďăŋŋżľ łřĺśšăńń £ćń£ěšś£ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőň ś ÿĺřĺŋőľ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż, řăćŋőľ 1.54 ¡Ć, ĺ ŋěŕř£ňżň ŕěřěţőďőň ňěęďş ŕőšőńłőň ćăńěŋšŋőľ ğőŋż (ŔĆĞ) ĺ ďŋőň ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ (ĎĞŔ). İšő ğŋăůěŋĺě ňěŋĳÿě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő ğŋăůěŋĺ£ 2.45 ¡Ć ŋă 0.91 ¡Ć. İšő ţőřőÿő ĺğćěśšŋă£ ŕřőąńěňă ňěšőďă DFT, łőšőřżľ ğăŋĺęăěš ğŋăůěŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĺ E_g . Őďŋĺň ĺğ ćőğňőęŋżţ řěÿěŋĺľ łőřřěłšĺřőćłĺ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ £ćń£ěšś£ ŕřĺąăćńěŋĺě ł řăśśůĺšăŋŋőňş ğŋăůěŋĺ¿ E_g ŋěłőšőřőľ ďőąăćőůŋőľ ćěńĺůĺŋż, łőšőřă£ ŕőńşůěŋă ŕşšěň řăśůěšă ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĺ ĺğćěśšŋżţ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőć ĺ śřăćŋěŋĺ£ ¡šőľ E_g ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň ğŋăůěŋĺěň [37]. Őšňěšĺň, ůšő ğŋăůěŋĺě E_g , ŕőńşůěŋŋőě ¡šĺň ňěšőďőň, £ćń£ěšś£ ŕřĺąńĺęěŋŋżň ĺ ąńĺğłĺň ł řěăńĳŋőňş ğŋăůěŋĺ¿. Ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ďăŋŋőčő ňěšőďă ŕőğćőń£ěš śşźěśšćěŋŋő şňěŋĳÿĺšĳ řăśůěšŋőě ćřěň£ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ąőńěě šőůŋżň ĺ ¡ŋěřčőěňłĺň łćăğĺ-ůăśšĺůŋżň GW ŕřĺąńĺęěŋĺěň [38]. Ć ďăŋŋőň śńşůăě ¡šă ďőąăćőůŋă£ ćěńĺůĺŋă śőśšăćń£ěš 0.91 ¡Ć. Ŋă řĺś.3 ŕřĺćěďěŋż ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě ğőŋŋżě śšřşłšşřż ŋăŋőšřşąłĺ (6,0) (řĺś.3a) ĺ ŋăŋőšřşąłĺ (4,4) (řĺś.3b). Ĺğ ¡šĺţ čřăťĺłőć ćĺďŋő, ůšő ďăŋŋżě śšřşłšşřż £ćń£¿šś£ ÿĺřőłőğőŋŋżňĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ ś ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋőľ 1.77 ¡Ć ĺ 2.48 ¡Ć (ś şůěšőň łőřřěłšĺřőćłĺ 2.61 ¡Ć ĺ 3.39 ¡Ć), śőőšćěšśšćěŋŋő, ĺ ś ŕř£ňżň (ďń£ (6,0) AlP ŊŠ) ĺ ŋěŕř£ňżň (ďń£ (4,4) AlP ŊŠ) ŕěřěţőďăňĺ ňěęďş ŕőšőńłőň ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ĺ ďŋőň ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ć šăąńĺűě šăłęě ŕřĺćěďěŋż ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ źěńěľ ďń£ AlP ŋăŋőšřşąőł ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ĺţ ďĺăňěšřă. Łăł ćĺďŋő ĺğ šăąńĺűż, ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż AlP ŋăŋőšřşąőł ćěďěš śěą£ ăŋăńőčĺůŋő ďřşčĺň ŋăŋőšşąşń£řŋżň śšřşłšşřăň, ă ĺňěŋŋő, şćěńĺůĺćăěšś£

8 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 3 { 4 2005

226 Ś. Ć. Ńĺśěŋłőć, Č. Ă. Ćĺŋőčřăďőć, Ŋ. Č. Ńěąěďěć

ś řőśšőň ďĺăňěšřă šřşąłĺ, śšřěň£śĳ ć ŕřěďěńě ł ğŋăůěŋĺ¿ ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż ŕńőśłőčő śńő£. Ďěšăńĳŋżľ řăśůěš ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż AlP ŋăŋőšřşąőł ŕőłăğăń, ůšő őŋĺ £ćń£¿šś£ ÿĺřőłőğőŋŋżňĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ, ŕřĺ ¡šőň šĺŕ \ğĺčğăč" ţăřăłšěřĺğşěšś£ ŕř£ňżň ŕěřěţőďőň, ă šĺŕ \łřěśńő" { ŋěŕř£ňżň ŕěřěţőďőň ňěęďş ŔĆĞ ĺ ĎĞŔ. Őšňěšĺň, ůšő ¡šőš řěğşńĳšăš ăŋăńőčĺůěŋ řěğşńĳšăšăň ďń£ GaN [11] ĺ AlN [12] ŋăŋőšřşąőł.

Šăłĺň őąřăğőň, őśŋőćżćă£śĳ ŋă ŕřőćěďěŋŋżţ ab initio řăśůěšăţ, ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő AlP ŋăŋőšřşąłĺ £ćń£¿šś£ ďőśšăšőůŋő śšăąĺńĳŋżňĺ śšřşłšşřăňĺ ĺ ďń£ ĺţ őąřăğőćăŋĺ£ šřěąşěšś£ ďőćőńĳŋő ŋĺğłă£ ¡ŋěřčĺ£ ďěťőřňăűĺĺ E_{str} (ŕőř£ďłă 0.1 ¡Ć). Šăłęě ňőęŋő ćĺďěšĳ, ůšő ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă AlP ŊŠ ĺ şčńěřőďŋżţ ŊŠ [22] śşźěśšćěŋŋő řăğńĺůă¿šś£. Ŋăŕřĺňěř, ğŋăůěŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĺ E_g ďń£ şčńěřőďŋőľ ŋăŋőšřşąłĺ (8,0) śőśšăćń£ěš ŕřĺňěřŋő 0.8 ¡Ć, šőčďă łăł ďń£ AlP ŊŠ (8,0) E_g śőśšăćń£ěš 2.93 ¡Ć. Šăłęě ğŋăůěŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĺ E_g ć AlP ŋăŋőšřşąłăţ ŕřĺňěřŋő ŋă 2.2 ¡Ć ňěŋĳÿě, ůěň E_g ć BN ŋăŋőšřşąłăţ. Ďřşčĺňĺ śńőćăňĺ, ŕřěďńőęěŋŋżě AlP ŋăŋőšřşąłĺ £ćń£¿šś£ ŋőćżňĺ ŋăŋőšşąşń£řŋżňĺ ňăšěřĺăńăňĺ śő śćőľśšćăňĺ, ŕřőňěęşšőůŋżňĺ ňěęďş şčńěřőďŋżňĺ ĺ BN ŋăŋőšřşąłăňĺ. Čěőňěšřĺůěśłă£ śšřşłšşřă AlP ŋăŋőšřşąőł ŕőğćőń£ěš řăśśňăšřĺćăšĳ ĺţ łăł \čőťřĺřőćăŋŋżě" ĺńĺ śőśšő£źĺě ĺğ ďćşţ ŕőďřěÿěšőł, śőśšăćńěŋŋżţ ăšőňăňĺ ăń¿ňĺŋĺ£ ĺ ťőśťőřă, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ďěťőřňăűĺ£ śšřşłšşřż šăłĺţ šřşąőł ňőęěš ŕřĺćěśšĺ ł ćőğŋĺłŋőćěŋĺ¿ ďőŕőńŋĺšěńĳŋőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ ćśěľ śšřşłšşřż. Ćśě ¡šĺ ťăłšőřż ňőčşš śŕőśőąśšćőćăšĳ ŕřĺňěŋěŋĺ¿ AlP ŋăŋőšřşąőł ć şśšřőľśšćăţ ďń£ ŋăŋő¡ńěłšřőŋĺłĺ.

Ăćšőřż ąńăčőďăřŋż Wu Rongqin ğă ŕřěďőśšăćńěŋŋżě ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńż. Ćżůĺśńěŋĺ£ ążńĺ ŕřőćěďěŋż őďŋĺň ĺğ ăćšőřőć (Ś.Ć.Ń) ć Ňěęćěďőňśšćěŋŋőň śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőň űěŋšřě (ŇŚŰ) Řőśśĺĺ ĺ ć Ćżůĺśńĺšěńĳŋőň űěŋšřě ŊĹĆŰ ŇČŞ. Řăąőšă ůăśšĺůŋő ŕőďďěřęăŋă Řőśśĺľśłĺň ťőŋďőň ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (čřăŋšż # 04-03-96501, # 05-03-328876) ĺ Ŕřőčřăňňőľ ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ŘĂŊ \Ťşŋďăňěŋšăńĳŋżě ŕřőąńěňż ťĺğĺłĺ ĺ ţĺňĺĺ ŋăŋőřăğňěřŋżţ śĺśšěň ĺ ňăšěřĺăńőć".

1. S. Iijima, Nature (London) 354, 56 (1991). 2. M. S. Dresselhaus, G. Dresselhaus, and P. C. Eklund, Science of Fullerenes and Carbon Nanotubes, Academic Press, San Diego, 1996.

3. Ŕ. Ţăřřĺś, Şčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąż ĺ řőďśšćěŋŋżě śšřşłšşřż. Ŋőćżě ňăšěřĺăńż XXI ćěłă, ŕěřěćőď ś ăŋčńĺľśłőčő ŕőď řěď. ĺ ś ďőŕ. Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłőčő, Ň.: Šěţŋőśťěřă, 2003.

4. R. Tenne, L. Margulis, M. Genut, and G. Hodes, Nature (London) 360, 444 (1992).

5. V. V. Pokropivny, Powder Metallurgy and Metal Ceramics 40, 485 (2001).

6. V. V. Pokropivny, Powder Metallurgy and Metal Ceramics 40, 582 (2001).

7. Ă. Ń. Ĺćăŋőćśłĺľ, Şśŕěţĺ ţĺňĺĺ 71, 203 (2002). 8. A. Rubio, J. L. Corkill, and M. L. Cohen, Phys. Rev.

B49, 5081 (1994).

9. X. Blase, A. Rubio, S. G. Louie, and M. L. Cohen, Europhys. Lett. 28, 335 (1994).

10. N. G. Chopra, R. J. Luyken, K. Cherry et al., Science 269, 996 (1995).

11. S. M. Lee, Y. H. Lee, Y. G. Hwang et al., Phys. Rev.

B60, 7788 (1999).

12. M. Zhao, Y. Xia, D. Zhang, and L. Mei, Phys. Rev.

B68, 235415 (2003).

13. M. Menon, E. Richter, A. Mavrandonakis et al., Phys.

Rev. B69, 115322 (2004).

14. Th. Kohler, Th. Frauenheim, Z. Hajnal, and G. Seifert, Phys. Rev. B69, 193403 (2004).

15. R. T. Senger, S. Dag, and S. Ciraci, Phys. Rev. Lett. 93, 196807 (2004).

16. Ń. Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłĺľ, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 80, 732 (2004).

17. D. Golberg, Y. Bando, W. Han et al., Chem. Phys. Lett.

308, 337 (1999).

18. D. Golberg, Y. Bando, L. Bourgeois et al., Appl. Phys.

Lett. 77, 1979 (2000).

19. J. Goldberger, R. He, Y. Zhang et al., Nature (London) 422, 599 (2003).

20. Y. Oshima, A. Onga, and K. Takayanagi, Phys. Rev.

Lett. 91, 205503 (2003).

21. N. Hamada, S. Sawada, and A. Oshiyama, Phys. Rev.

Lett. 68, 1579 (1992).

22. R. Saito, M. Fujita, G. Dresselhaus, and M. S. Dresselhaus, Phys. Rev. B46, 3, 1804 (1992).

23. P. Hohenberg and W. Kohn, Phys. Rev. 136, 864 (1964). 24. X. Gonze, J.-M. Beuken, R. Caracas et al., Comp. Mat.

Science 25, 478 (2002).

25. S. Goedecker, SIAM J. Sci. Comput. (USA) 18, 1605 (1997).

26. M. C. Payne, M. P. Teter, D. C. Allan et al., Rev. Mod.

Phys. 64, 1045 (1992).

27. X. Gonze, Phys. Rev. B55, 10337 (1997). 28. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

29. M. Fuchs and M. Sche›er, Comput. Phys. Commun.

119, 67 (1999).

30. N. Troullier and J. L. Martins, Phys. Rev. B43, 1993 (1991).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 3 { 4 2005

31. L. Kleinman and D. M. Bylander, Phys. Rev. Lett. 48,

1425 (1982).

32. S. S. Mitra and N. E. Massa, Handbook on

Semiconductors, Ed. W. Paul, North-Holland, Amsterdam: North-Holland, 1982, 1, P. 81.

33. H. B. Schlegel, J. Comp. Chem. 3, 214 (1982). 34. H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev. B13, 5188

(1976).

35. M. Menon and D. Srivastava, Chem. Phys. Lett. 307, 407 (1999).

36. B. Paulus, P. Fulde, and H. Stoll, Phys. Rev. B54, 2556 (1996).

37. X. Blase, A. Rubio, S. G. Louie, and M. L. Cohen, Phys.

Rev. B51, 6868 (1995).

38. W. G. Aulbur, L. Jonsson, and J. W. Wilkins, Solid State Physics 54, 1 (2000)

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 3 { 4 2005 8^�