Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 81, ćżŕ. 7, ś. 431 { 436 cfl 2005 č. 10 ăŕřěń£

Ŋěśŕĺřăńĳŋżě BN-ŋăŋőšřşąłĺ šĺŕă \ţăěłěńĺš"

Ś. Ć. Ńĺśěŋłőć^{1)}, Č. Ă. Ćĺŋőčřăďőć, Š. đ. Ăśšăţőćă, 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¿ 9 ňăřšă 2005 č.

Řăśśňőšřěŋ ŋőćżľ łńăśś ąőř-ăğőšŋżţ (BN) ŋăŋőšřşąőł, śőśšő£źĺţ ĺğ ůěšżřěţ-, ŕ£šĺ-, ÿěśšĺ-, śěňĺĺ ćőśĳňĺşčőńĳŋĺłőć, ŋăğćăŋŋżţ ŕő ăŋăńőčĺĺ ś şčńěřőďŋżňĺ ŋăŋőšřşąłăňĺ šőčő ęě šőŕőńőčĺůěśłőčő śšřőěŋĺ£ \ţăěłěńĺšŋżňĺ" (Haeckelites). Čěőňěšřĺůěśłĺě, ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ĺ ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă ďěšăńĳŋő ĺğşůěŋż ďń£ ďćşţ ćăřĺăŋšőć ćğăĺňŋőčő řěčşń£řŋőčő řăśŕőńőęěŋĺ£ ňŋőčőşčőńĳŋĺłőć. Şśšăŋőćńěŋő, ůšő ŋăŋőšřşąłĺ šĺŕă \ţăěłěńĺš" £ćń£¿šś£ ďĺ¡ńěłšřĺłăňĺ ś ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĳ¿ Eg, ńěęăźěľ ć ŕřěďěńăţ 3.24{4.09 ¡Ć, ŕřĺůěň Eg şňěŋĳÿăěšś£ ś şćěńĺůěŋĺěň ďĺăňěšřă ŋăŋőšřşąőł, śšřěň£śĳ ć ŕřěďěńě ł ğŋăůě-

ŋĺ¿ Eg ďń£ śőőšćěšśšćş¿źěčő ŕńőśłőčő \ţăěłěńĺšŋčő" śńő£. İŋěřčĺ£ őśŋőćŋőčő śőśšő£ŋĺ£ řăśśňőšřěŋ-

ŋżţ BN \ţăěłěńĺšŋżţ" ŋăŋőšřşąőł ŋă 0.3 ¡Ć/ăšőň ćżÿě ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ĺğćěśšŋżňĺ BN ŋăŋőšřşąłăňĺ, śőśšő£źĺňĺ ĺğ ÿěśšĺşčőńĳŋĺłőć.

PACS: 61.46.+w, 73.20.At, 73.22.�f

Ć 1991č. ążńĺ őąŋăřşęěŋż şčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąłĺ (ŊŠ) [1]. Ŕőśńěďőćăćÿěě ğăšěň ĺŋšěŋśĺćŋőě řăğćĺšĺě ĺţ ĺśśńěďőćăŋĺľ ŕőłăğăńő, ůšő ¡šĺ śĺśšěňż őąńăďă¿š łőňŕńěłśőň śćőľśšć, ŕőńěğŋżţ ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ĺţ ćőğňőęŋżţ ŕřăłšĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺľ [2, 3]. Ćŕőśńěďśšćĺĺ őłăğăńőśĳ, ůšő şčńěřőď ŋě £ćń£ěšś£ ěďĺŋśšćěŋŋżň ¡ńěňěŋšőň, śŕőśőąŋżň őąřăğőćżćăšĳ ŋăŋőšřşąŋżě śšřşłšşřż. Şęě ć 1992 č. ążńĺ śĺŋšěğĺřőćăŋż ŕěřćżě ŋěşčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąłĺ ŋă őśŋőćě śńőĺśšżţ ďĺśşńĳťĺďőć ňőńĺąďěŋă ĺ ćőńĳťřăňă [4], ă ć 1995 č. ňěšőďőň ďşčőćőčő řăğř£ďă ążńĺ ŕőńşůěŋż ąőř-ăğőšŋżě (BN) ŊŠ [5]. Ŕőğďŋěě ążń őŕĺśăŋ ňěšőď, ŕőğćőń£¿źĺľ ŕőńşůăšĳ BN ŊŠ ĺğ şčńěřőďŋżţ ŊŠ řěăłűĺěľ ğăňěźěŋĺ£ [6]. Ďăńĳŋěľÿĺě ĺśśńěďőćăŋĺ£ ŕőłăğăńĺ, ůšő ŋěłőšőřżě ďřşčĺě ţĺňĺůěśłĺě ¡ńěňěŋšż ŕřĺ őŕřěďěńěŋŋżţ şśńőćĺ£ţ śĺŋšěğă śŕőśőąŋż őąřăğőćżćăšĳ ĺňěŋŋő ŋăŋőšřşąŋżě śšřşłšşřż [4]. Ĺŋšěřěśŋő ğăňěšĺšĳ, ůšő śşźěśšćőćăŋĺě ĺ şśšőľůĺćőśšĳ BN ŋăŋőšřşąőł ążńő šěőřěšĺůěśłĺ ŕřěďśłăğăŋő řăŋĳÿě [7, 8], ůěň őŋĺ ążńĺ őąŋăřşęěŋż ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő.

Ďń£ BN ŊŠ, śőśšő£źĺţ ĺğ ÿěśšĺşčőńĳŋĺłőć (ďăńěě − (BN)_6), ňěšőďăňĺ śĺńĳŋőľ ść£ğĺ (TB) [7] ĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (DFT) [8] řăŋěě ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő őŋĺ £ćń£¿šś£ ďĺ¡ńěłšřĺłăňĺ śő ğŋăůěŋĺěň ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż (E_g ∼ 5.5 ¡Ć), ŕőůšĺ ŋě ğăćĺś£źĺň őš ďĺăňěšřă ĺ śŕĺřăńĳŋőśšĺ, ůšő řěğłő őšńĺůăěš BN ŊŠ őš şčńěřőďŋżţ ŊŠ; ŕőśńěďŋĺě ňőčşš ążšĳ łăł ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ, šăł ĺ ňěšăńńăňĺ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš śŕĺřăńĳŋőśšĺ ĺ ďĺăňěšřă [2]. Ňěţăŋĺůěśłĺě śćőľśš-

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

ćă BN ŊŠ ążńĺ ĺğşůěŋż ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŋěőřšőčőŋăńĳŋőčő ňěšőďă ŠĆ [9, 10]. Ć řăąőšě [11] ăćšőřż ŕőłăğăńĺ, ůšő (BN)_6 ŊŠ ćĺďă \ğĺčğăč" £ćń£¿šś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ŕřěďŕőůšĺšěńĳŋżňĺ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ćĺďőň \łřěśńő". Ŕőğďŋěě ¡šőš ćżćőď ążń ŕőďšćěřęďěŋ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő [12]. Őšňěšĺň, ůšő ďń£ şčńěřőďŋżţ ŊŠ őąă ćĺďă £ćń£¿šś£ őďĺŋăłőćő ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżňĺ.

Ć 2000 č. ążńő ŕřěďśłăğăŋő śşźěśšćőćăŋĺě ŋőćőčő łńăśśă şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąŋżţ śšřşłšşř, śőśšő- £źĺţ ńĺąő ĺğ ŕ£šĺ- ĺ śěňĺşčőńĳŋĺłőć, ńĺąő ĺğ ŕ£šĺ-, ÿěśšĺ- ĺ śěňĺşčőńĳŋĺłőć [13]. Ěśšěśšćěŋŋő, ůšő šőŕőńőčĺůěśłĺ šăłĺě ŊŠ şďőćńěšćőř£¿š šěőřěňě İľńěřă, ă ĺňěŋŋő, łőńĺůěśšćă ŋě ÿěśšĺşčőńĳŋżţ ¡ńěňěŋšőć ďőńęŋż ążšĳ ŕőŕăřŋő řăćŋż ŕřĺ ŕřőĺğćőńĳŋőň łőńĺůěśšćě ÿěśšĺşčőńĳŋĺłőć. Šăł, ěśńĺ ŊŠ śőśšőĺš ĺğ ŕ£šĺ-, ÿěśšĺ- ĺ śěňĺşčőńĳŋĺłőć, šő łőńĺůěśšćő ŕ£šĺşčőńĳŋĺłőć n_5 řăćŋő łőńĺůěśšćş śěňĺşčőńĳŋĺłőć n_7. Šăłĺě ŋăŋőšřşąłĺ, śőśšő£źĺě ŋě ĺğ ÿěśšĺşčőńĳŋżţ śšřşłšşřőőąřăğş¿źĺţ ¡ńěňěŋšőć, ążńĺ ŋăğćăŋż \ţăěłěńĺšŋżňĺ". Ăćšőřż [13], őśŋőćżćă£śĳ ŋă řăśůěšăţ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŋěőřšőčőŋăńĳŋőčő ňěšőďă ŠĆ, ŕřĺÿńĺ ł ğăłń¿ůěŋĺ¿, ůšő şčńěřőďŋżě \ţăěłěńĺšŋżě" śšřşłšşřż £ćń£¿šś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ąőńěě ćżčőďŋżňĺ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ťşńńěřěŋőň C_{60} ĺ őąńăďă¿š ňěšăńńĺůěśłĺň šĺŕőň ŕřőćőďĺňőśšĺ. Řăğńĺůŋżě ćőğňőęŋżě šĺŕż şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł šĺŕă \ţăěłěńĺš" řăśśňőšřěŋż ć řăąőšě [14]. Ŋěďăćŋő, ĺśŕőńĳğş£ ňěšőď DFT, ążńĺ ćżŕőńŋěŋż řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż, łőńěąăšěńĳŋőčő śŕěłšřă ř£ďă şčńěřőďŋżţ ŋăŋőšřşąőł ¡šőčő šĺŕă [15]. Ăćšőřż śďěńăńĺ ř£ď ŕřěďńőęěŋĺľ, ŕőğćőń£¿źĺţ ĺďěŋšĺťĺűĺřő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 7 { 8 2005 431 ćăšĳ şčńěřőďŋżě ŋăŋőśšřşłšşřż šĺŕă \ţăěłěńĺš" ć ¡łśŕěřĺňěŋšě.

Ŕő ăŋăńőčĺĺ ś şčńěřőďŋżňĺ ŊŠ ŕřěďśšăćń£ěš ĺŋšěřěś řăśśňőšřěšĳ BN ŊŠ, łőšőřżě śőśšő£š ĺğ ňŋőčőşčőńĳŋĺłőć ś ůĺśńőň čřăŋěľ, ŋě řăćŋżň ÿěśšĺ. Őďŋăłő ć őšńĺůĺě őš ůĺśšő şčńěřőďŋżţ ŊŠ, čďě ďőŕşśšĺňő śşźěśšćőćăŋĺě ňŋőčőşčőńĳŋĺłőć ś ŋěůěšŋżň ůĺśńőň čřăŋěľ, ďń£ BN ŊŠ šăłă£ ćőğňőęŋőśšĳ ğăŕřěźěŋă śşźěśšćőćăŋĺěň ć ŋěăńĳšěřŋăŋšŋżţ śĺśšěňăţ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ŋěćżčőďŋżţ B−B ĺ N−N ść£ğěľ [16]. Ŕő ¡šőľ ŕřĺůĺŋě ďőŕşśšĺňżňĺ śšřşłšşřŋżňĺ ¡ńěňěŋšăňĺ £ćń£¿šś£ ůěšżřěţ-, ÿěśšĺ- ĺ ćőśĳňĺşčőńĳŋĺłĺ ś śőąń¿ďěŋĺěň şśńőćĺľ šěőřěňż İľńěřă: n_4 = n_8 ŕřĺ ŕřőĺğćőńĳŋőň łőńĺůěśšćě ÿěśšĺşčőńĳŋĺłőć.

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕřěďńőęěŋő ĺ ś ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ šőůłĺ ğřěŋĺ£ őąőśŋőćăŋő śşźěśšćőćăŋĺě ŋőćőčő łńăśśă BN ŊŠ šĺŕă \ţăěłěńĺš", śőśšő£źĺţ šőńĳłő ĺğ ůěšżřěţ- ĺ ćőśĳňĺşčőńĳŋĺłőć (BN)_{48}, ĺńĺ ęě ďőŕőńŋĺšěńĳŋő ćłń¿ůă¿źĺţ ÿěśšĺşčőńĳŋĺłĺ (BN)_{468}. Šăłęě ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ś ćżÿěŕěřěůĺśńěŋŋżňĺ ćĺďăňĺ ążńă řăśśňőšřěŋă BN ŊŠ, śőśšő£źă£ šőńĳłő ĺğ ŕ£šĺĺ śěňĺşčőńĳŋĺłőć, (BN)_{57}.

Ćśě řăśůěšż ążńĺ ŕřőćěďěŋż ŋă őśŋőćě šěőřĺĺ DFT [17] ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ őąőąźěŋŋőčő čřăďĺěŋšă ć ŕăřăňěšřĺğăűĺĺ, ŕřěďńőęěŋŋőľ Ŕěřďĳ¿, Ąşřłě ĺ İřŋğěřţőťőň [18]. Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ ¡ńěłšřőŋőć ăšőňŋőčő őśšőćă ążńĺ ĺśŕőńĳğőćăŋż şńĳšřăň£čłĺě ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńż, řăğřăąőšăŋŋżě Ćăŋďěřąĺńĳšőň [19]. Ŋěőąţőďĺňżľ ąăğĺśŋżľ ŋăąőř ŕńőśłĺţ ćőńŋ ğăďăćăńś£ ŕăřăňěšřőň śőłřăźěŋĺ£ łĺŋěšĺůěśłőľ ¡ŋěřčĺĺ (šăł ŋăğżćăěňă£ ¡ŋěřčĺ£ őąřěğăŋĺ£), řăćŋżň 45 Ry; ¡ŋěřčĺ£ őąřěğăŋĺ£ ďń£ ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ążńă ćżąřăŋă řăćŋőľ 360 Ry. Ŕřőćěďěŋŋżě šěśšőćżě řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ąőńĳÿĺţ ğŋăůěŋĺľ ¡ŋěřčĺľ őąřěğăŋĺ£ ĺğňěŋ£ěš ğŋăůěŋĺě ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ňěŋěě ůěň ŋă 1 ň¡Ć. Őŕšĺňĺğăűĺ£ ăšőňŋżţ łőőřďĺŋăš ĺ ŕăřăňěšřőć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ążńă ŕřőćěďěŋă ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ňěšőďă BFGS [20] ĺ ŕřőďőńęăńăśĳ ďő šěţ ŕőř, ŕőłă śĺńż, ďěľśšćş¿źĺě ŋă ăšőňż, ŋě śšăŋőćĺńĺśĳ ňěŋĳÿĺňĺ, ůěň 2.5·10�^3 ¡Ć/A, ă ňěţăŋĺůěśłĺě ŋăŕř£ęěŋĺ£ ć £ůěľłě ňěŋĳÿě, ůěň 3 · 10�^3 ČŔa. Ć ŕřőűěśśě őŕšĺňĺğăűĺĺ čěőňěšřĺĺ ążńő ĺśŕőńĳğőćăŋő őš 4 ďő 18 k-šőůěł 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 [21].

Łńăśśĺťĺłăűĺ£ BN \ţăěłěńĺšőć". Šăł łăł ŋăŋőšřşąłş ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł śćěřŋşšş¿ ć űĺńĺŋďř čřăťĺšőćş¿ ŕńőśłőśšĳ, šő ćŋăůăńě ążńĺ řăśśňőšřěŋż ŕńőśłĺě ŕřőšőšĺŕż BN śšřşłšşř šĺŕă \ţăěłěńĺš". Ŕřěęďě ćśěčő ŋěőąţőďĺňő őŕřěďěńĺšĳ řăćŋőćěśŋş¿ čěőňěšřĺůěśłş¿ śšřşłšşřş \ţăěłěńĺšőć". Ążńĺ řăśśňőšřěŋż ďćă őśŋőćŋżţ ćĺďă šăłĺţ śšřşłšşř, őďĺŋ ĺğ łőšőřżţ (řĺś.1a) śőśšőĺš ĺğ ůěšżřěţ-,

Řĺś.1. Ťřăčňěŋšż BN ţăěłěńĺšŋżţ śšřşłšşř: ŕńőśłőśšěľ (a) łńăśśă (BN)468, (b) łńăśśă (BN)48; ĺ ŋăŋőšřşąőł (c) (7,7)-(BN)468, (d) (4,0)-(BN)468, (e) (6,6)-(BN)48, (f) (4,0)-(BN)57. Śćěšńżň űćěšőň őąőğŋăůěŋż ăšőňż ąőřă, ůěřŋżň { ăšőňż ăğőšă

ÿěśšĺ- ĺ ćőśĳňĺşčőńĳŋĺłőć (ďăńěě { (BN)_{468}). Őšňěšĺň, ůšő śşźěśšćşěš ňŋőęěśšćő ćăřĺăŋšőć śšřşłšşř, śőśšő£źĺţ ĺğ ůěšżřěţ-, ÿěśšĺ- ĺ ćőśĳňĺşčőńĳŋĺłőć. Ĺğ ¡šőčő ňŋőęěśšćă śšřşłšşř ążńă řăśśňőšřěŋă šőńĳłő őďŋă, ŕőłăğăŋŋă£ ŋă řĺś.1ă. Ďřşčőľ ćĺď BN \ţăěłěńĺšőć" őąřăğş¿š śšřşłšşřż, śőśšő£źĺě šőńĳłő ĺğ ůěšżřěţ- ĺ ćőśĳňĺşčőńĳŋĺłőć (ďăńěě − (BN)_{48}), ŕńőśłă£ ňőďĺťĺłăűĺ£ łőšőřżţ ŕřĺćěďěŋă ŋă řĺś.1b. Ďń£ šőčő ůšőąż őąřăğőćăšĳ BN ŊŠ łńăśśőć (BN)_{468} ĺ (BN)_{48}, śőěďĺŋ£¿šś£ ăšőňż £ůěľłĺ (0,0) ś ŋşęŋőľ £ůěľłőľ (n, m) (śň. řĺś.1a,b) ś ŕőňőźĳ¿ ćěłšőřă

na+mb (čďě a ĺ b { ćěłšőřż ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ,

m ĺ n { űěńżě ůĺśńă). Šőčďă ĺğ ŕńőśłőśšĺ (BN)_{468} ňőęŋő ŕőńşůĺšĳ łăł (n, n) (ćĺď \łřěśńő", řĺś.1c), šăł ĺ (n, 0) (ćĺď \ğĺčğăč", řĺś.1d) ŋăŋőšřşąłĺ. Ğďěśĳ ĺśŕőńĳğş¿šś£ šěřňĺŋż \łřěśńő" ĺ \ğĺčğăč", ććěďěŋŋżě ďń£ őąőğŋăůěŋĺ£ řăğńĺůŋżţ šĺŕőć şčńěřőďŋżţ ĺ BN ŊŠ, śőśšő£źĺţ ĺğ ÿěśšĺşčőńĳŋĺłőć, šăł łăł řăśśňăšřĺćăěňżě BN ŋăŋőšřşąłĺ šĺŕă \ţăěłěńĺš" ĺňě- ¿š śţőďśšćő ś ŕěřěůĺśńěŋŋżňĺ šĺŕăňĺ şčńěřőďŋżţ ŊŠ. Őšňěšĺň, ůšő ĺğ ŕńőśłőśšĺ (BN)_{48} (řĺś.1b) ňőęŋő őąřăğőćăšĳ šőńĳłő (n, n) ŋăŋőšřşąłĺ ćĺďă \łřěśńő" (řĺś.1e). Śńěďş£ ďăŋŋőľ łńăśśĺťĺłăűĺĺ, ąşďěň ţăřăłšěřĺğőćăšĳ ŕńőśłş¿ BN śšřşłšşřş, śőśšăćńěŋ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 7 { 8 2005 ŋş¿ ĺğ ÿěśšĺşčőńĳŋĺłőć, łăł (BN)_6, ă ŋăŋőšřşąłĺ, őąřăğőćăŋŋżě ŕřĺ śćőřăůĺćăŋĺĺ ¡šőľ ŕńőśłőśšĺ, łăł ŊŠ šĺŕă \łřěśńő" ĺ \ğĺčğăč" ś ĺŋďěłśăňĺ (n, m) łăł ¡šő ążńő ććěďěŋő ăćšőřăňĺ [7]. Őšňěšĺň, ůšő ŋăÿě ĺśśńěďőćăŋĺě őčřăŋĺůěŋő řăśśňőšřěŋĺěň šőńĳłő ŋěśŕĺřăńĳŋżţ ŋăŋőšřşąőł.

İŋěřčěšĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ BN \ţăěłěńĺšőć". Ďăńěě ążńĺ őŕřěďěńěŋż řăćŋőćěśŋă£ čěőňěšřĺ£ ĺ łőčěğĺőŋŋă£ ¡ŋěřčĺ£ łăęďőľ ŕńőśłőľ BN \ţăěłěńĺšŋőľ" śšřşłšşřż. Ďń£ őŕšĺňĺğăűĺĺ čěőňěšřĺĺ ążńĺ ĺśŕőńĳğőćăŋż śşŕěř£ůěľłĺ ¡šĺţ śšřşłšşř, śőďěřęăźĺţ 32 ăšőňă (ć śńşůăě ŕńőśłőśšěľ łńăśśőć (BN)_6 ĺ (BN)_{48}) ĺ 36 ăšőňőć (ć śńşůăě ŕńőśłőśšĺ łńăśśă (BN)_{468}). Ŕřĺ řăśůěšě řăćŋőćěśŋőľ čěőňěšřĺĺ ążńő ĺśŕőńĳğőćăŋő 18 k-šőůěł, ¡łćĺćăńěŋšŋżţ śěšłě k-šőůěł 6 × 6 × 1, śčěŋěřĺřőćăŋŋżţ ŕő ňěšőďş Ňőŋłţőřśšă{Ŕăłă [21]. Ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčĺľ (őšŋőśĺšěńĳŋő ¡ŋěřčĺĺ ŕńőśłőśšĺ (BN)_6) ďń£ ćśěţ ŕńőśłĺţ śšřşłšşř ŕřĺćěďěŋż ć šăąńĺűě. Ĺğ šăąńĺűż ćĺďŋő, ůšő ăšőňŋżě ŕńőśłőśšĺ łńăśśőć (BN)_{468} ĺ (BN)_{48} £ćń£¿šś£ ŋă 0.29 ¡Ć/ăšőň ĺ 0.32 ¡Ć/ăšőň, śőőšćěšśšćěŋŋő, ňěŋěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżňĺ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ŕńőśłőśšĳ¿ (BN)_6. Őšňěšĺň, ůšő, śőčńăśŋő řăśůěšăň [13, 15], şčńěřőďŋżě \ţăěłěńĺšŋżě" ăšőňŋżě ŕńőśłőśšĺ £ćń£¿šś£ šăłęě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ŋěćżčőďŋżňĺ (ŋă ∼ 0.3 ¡Ć/ăšőň) ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś şčńěřőďŋőľ čřăťěŋőćőľ ŕńőśłőśšĳ¿. Ćĺďŋő, ůšő řăğŋĺűż ć şďěńĳŋżţ ¡ŋěřčĺ£ţ ďń£ \ţăěłěńĺšŋżţ" ŕńőśłőśšěľ ĺğ şčńěřőďă ĺ BN ŕřăłšĺůěśłĺ őďĺŋăłőćż.

Ďăńěě ďń£ ćśěţ ŕřěďńőęěŋŋżţ ćżÿě ćĺďőć ŋăŋőšřşąőł šĺŕă \ţăěłěńĺš" ążńă őŕřěďěńěŋă ĺţ řăćŋőćěśŋă£ čěőňěšřĺůěśłă£ śšřşłšşřă ĺ řăśśůĺšăŋă łőčěğĺőŋŋă£ ¡ŋěřčĺ£. Ć šăąńĺűě ŕřĺćěďěŋż őśŋőćŋżě ŕăřăňěšřż (śřěďŋĺľ ďĺăňěšř, ďńĺŋă ść£ğĺ B−N, ¡ŋěřčĺ£ łăęďőľ śšřşłšşřż, őšśůĺšăŋŋă£ őš ¡ŋěřčĺĺ ŕńőśłőľ śšřşłšşřż (BN)_6), ţăřăłšěřĺğş¿źĺě ŋăŋőšřşąłĺ šĺŕă \ţăěłěńĺš". Ğŋă£ łőčěğĺőŋŋżě ¡ŋěřčĺĺ ŕńőśłĺţ BN śšřşłšşř ĺ BN ŊŠ šĺŕă \ţăěłěńĺš", ňőęŋő őŕřěďěńĺšĳ ¡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 ŋăŋőšřşąłĺ ĺ śőőšćěšśšćş- ¿źěčő ŕńőśłőčő śńő£, ĺğ łőšőřőčő ŊŠ ążńă őąřăğőćăŋă. Ŋă řĺś.2 ŕőłăğăŋă ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ŋěřčĺĺ ďěťőřňăűĺĺ E_{str} ďń£ BN ŊŠ łńăśśőć (BN)_{48} ĺ (BN)_{468} ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ĺţ śřěďŋěčő ďĺăňěšřă D. Ćĺďŋő, ůšő łăł ĺ ďń£ (BN)_6 ŊŠ [8], ¡ŋěřčĺ£ E_{str} şňěŋĳÿăěšś£ ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ ďĺăňěšřă ŋăŋőšřşąőł. Ŕőśńě ăŕŕřőłśĺňăűĺĺ ¡šĺţ ďăŋŋżţ śšěŕěŋŋőľ ťşŋłűĺěľ ążńă őąŋăřşęěŋă ŕřĺňěřŋő őąřăšŋă£ łćăďřăšĺůŋă£ ğăćĺśĺňőśšĳ őš ďĺăňěšřă: ďń£ (BN)_{48} ŊŠ E_{str} ∼ 4.27/D^2

Řĺś.2. Ğăćĺśĺňőśšĳ şďěńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ďěťőřňăűĺĺ Estr BN ŋăŋőšřşąőł šĺŕă \ţăěłěńĺš" őš ĺţ śřěďŋěčő ďĺăňěšřă D. Ŕşŋłšĺřŋőľ ĺ śŕńőÿŋőľ ńĺŋĺěľ ŕőłăğăŋż ăŕŕřőłśĺňăűĺĺ ďăŋŋżţ śšěŕěŋŋőľ ťşŋłűĺěľ

(ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£ ŋă řĺś.2), ă ć śńşůăě (BN)_{468} E_{str} ∼ 3.64/D^2 (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£ ŋă řĺś. 2). Ůšő łăśăěšś£ ŋăŋőšřşąőł (BN)_6, šő ďń£ ŋĺţ řăŋěě ŕőńşůěŋă [22] ťşŋłűĺőŋăńĳŋă£ ğăćĺśĺňőśšĳ E_{str} ∼ 12.39/D^{2.09}, ŋő śő ğŋăůĺšěńĳŋő ąőńĳÿĺň (ŕřĺňěřŋő ć 3{3.5 řăğă) ůĺśńěŋŋżň łő¡ťťĺűĺěŋšőň. İšő śćĺďěšěńĳśšćşěš ő ňěŋĳÿěň ğŋăůěŋĺĺ ňőďşń£ ĺğčĺąă BN \ţăěłěńĺšŋżţ" ŊŠ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś (BN)_6 ŊŠ. Őšňěšĺň, ůšő ďń£ şčńěřőďŋżţ "ţăěłěńĺšŋżţ" ŋăŋőšřşąőł [13] E_{str} ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě őšłńőŋ£ěšś£ őš ğăłőŋă 1/D^2.

Ĺğ šăąńĺűż ćĺďŋő, ůšő ŋăŋőšřşąłĺ łńăśśă (BN)_{468} £ćń£¿šś£ ąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżňĺ (ŋă ∼ 0.03 ¡Ć/ăšőň)) ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ŋăŋőšřşąłăňĺ łńăśśă (BN)_{48}. İšőš řěğşńĳšăš, ć őąźěň, £ćń£ěšś£ őęĺďăěňżň, ŕőśłőńĳłş ůěšżřěţ- ĺ ćőśĳňĺşčőńĳŋĺłĺ śőďěřęăš ŋăŕř£ęěŋŋżě ţĺňĺůěśłĺě ść£ğĺ, ć űěńőň ŕőćżÿă¿źĺě şďěńĳŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ ćśěľ śĺśšěňż. Šăłęě, śőčńăśŋő řěğşńĳšăšăň řăśůěšőć, őłăğăńőśĳ, ůšő BN \ţăěłěńĺšŋżě" ŊŠ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ňěŋěě ćżčőďŋż šăłĺţ ęě ŕńőśłĺţ śšřşłšşř. Őďŋăłő ŕřőćěďěŋŋżě ab initio řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő řăśśňőšřěŋŋżě "ţăěłěńĺšŋżě" ŋăŋőšřşąŋżě śšřşłšşřż šěň ŋě ňěŋěě £ćń£¿šś£ şśšőľůĺćżňĺ ĺ ňőčşš śşźěśšćőćăšĳ ć ŕřĺřőďě ĺńĺ ňőčşš ążšĳ ŕőńşůěŋż ĺśłşśśšćěŋŋżň ŕşšěň.

Ŕőśłőńĳłş śşźěśšćş¿š ďćă ćĺďă BN ŋăŋőšřşąőł łńăśśă (BN)_{468} (\łřěśńő"−(n, n) ĺ \ğĺčğăč"−(n, 0)), šő ćěśĳňă ĺŋšěřěśŋżň £ćń£ěšś£ ćżćőď ő šőň, ůšő ŕřĺ őďĺŋăłőćżţ ďĺăňěšřăţ ŋăŋőšřşąłĺ (n, 0)-(BN)_{468} £ćń£¿šś£ ąőńěě (ŋă ∼ 0.01 ¡Ć/ăšőň) ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżňĺ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś (n, n)-(BN)_{468} ŊŠ. Ďăŋŋżľ řěğşńĳšăš šăłęě £ćń£ěšś£ őęĺďăěňżň, šăł łăł ¡šĺ ŋăŋőšřşąłĺ ĺňě¿š śţőďśšćő ś (BN)_6 ŊŠ, ćĺď \ğĺčğăč" łőšőřżţ £ćń£ěšś£ ŋăĺąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćż-

4 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 7 { 8 2005

Őśŋőćŋżě ŕăřăňěšřż (śřěďŋĺľ ďĺăňěšř D, ďńĺŋă ść£ğĺ B-N ć ůěšżřěţ-, ŕ£šĺ, ÿěśšĺ-, śěňĺ- ĺ ćőśĳňĺşčőńĳŋĺłăţ, ¡ŋěřčĺ£ E őšŋőśĺšěńĳŋő ¡ŋěřčĺĺ ŕńőśłőśšĺ (BN)6, ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ ğőŋż Eg) čěłśăčőŋăńĳŋżţ ĺ "ţăěłěńĺšŋżţ" BN śšřşłšşř łńăśśőć (BN)48 ĺ (BN)468

Śšřşłšşřă D, A Ďńĺŋă ść£ğĺ B-N, A E, ¡Ć/ăšőň Eg, ¡Ć ć N-şčőńĳŋĺłě N=4 N=5 N=6 N=7 N=8 slab-(BN)_6 � 1.45 0.00 4.56 (8,0)-(BN)_6 6.57 1.46 0.13 3.56 (10,0)-(BN)_6 8.03 1.46 0.08 4.03 (4,4)-(BN)_6 5.72 1.46 0.14 4.28 (5,5)-(BN)_6 7.14 1.45 0.11 4.31 slab-(BN)_{468} � 1.48 1.45 1.47 0.29 3.24 (2,0)-(BN)_{468} 4.88 1.48 1.46 1.47 0.43 3.32 (3,0)-(BN)_{468} 7.30 1.48 1.46 1.47 0.35 3.30 (4,0)-(BN)_{468} 9.79 1.48 1.46 1.47 0.32 3.28 (4,4)-(BN)_{468} 5.92 1.48 1.46 1.47 0.40 3.59 (5,5)-(BN)_{468} 7.38 1.48 1.46 1.47 0.36 3.48 (6,6)-(BN)_{468} 8.68 1.48 1.46 1.47 0.34 3.41 (7,7)-(BN)_{468} 10.21 1.48 1.46 1.47 0.32 3.35 slab-(BN)_{48} � 1.48 1.47 0.32 4.09 (5,5)-(BN)_{48} 7.89 1.48 1.47 0.38 4.24 (6,6)-(BN)_{48} 9.45 1.48 1.47 0.36 4.20 (7,7)-(BN)_{48} 10.99 1.48 1.47 0.35 4.16 (8,8)-(BN)_{48} 12.53 1.48 1.47 0.34 4.15 (4,0)-(BN)_{57} 9.77 1.47 1.46 0.71 2.02

čőďŋżň ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ćĺďőň \łřěśńő" [11]. Šăłĺň őąřăğőň, ňőęŋő őęĺďăšĳ ŕőńşůěŋĺ£ ć ¡łśŕěřĺňěŋšě ĺňěŋŋő ŋăŋőšřşąőł ćĺďă \ğĺčğăč" łńăśśă (BN)_{468}.

Šăłęě ążńő ŕřőćěďěŋő śřăćŋěŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ţăřăłšěřĺśšĺł BN ŋăŋőšřşąőł šĺŕă \ţăěłěńĺš" ĺ (BN)_6 ŊŠ. Łőčěğĺőŋŋżě ¡ŋěřčĺĺ (BN)_6 ŋăŋőšřşąőł ążńĺ řăśśůĺšăŋż, ĺţ ğŋăůěŋĺ£ ŕřĺćěďěŋż ć šăąńĺűě. Ĺğ šăąńĺűż ćĺďŋő, ůšő (BN)_6 ŊŠ, šăł ęě łăł ĺ ŕńőśłőśšĳ ¡šőčő šĺŕă, £ćń£¿šś£ ŋăĺąőńěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżňĺ (ŋă ∼ 0.2−0.3 ¡Ć/ăšőň) ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ń¿ążň łńăśśőň ŋăŋőšřşąőł šĺŕă \ţăěłěńĺš". Őšňěšĺň, ůšő şčńěřőďŋżě \ţăěłěńĺšŋżě" ŋăŋőšřşąłĺ £ćń£¿šś£ šăłęě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ŋěćżčőďŋżňĺ ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł şčńěřőďŋőľ čřăťěŋőćőľ ŕńőśłőśšĺ (ŋă ∼ 0.2−0.3 ¡Ć/ăšőň) ĺ ł čěłśăčőŋăńĳŋżň şčńěřőďŋżň ŋăŋőšřşąłăň (ŋă ∼ 0.1 ¡Ć/ăšőň) [13, 14]. Őšś¿ďă ćĺďŋő, ůšő řăğŋĺűă ć ¡ŋěřčĺ£ţ ďń£ şčńěřőďŋżţ ĺ BN \ţăěłěńĺšŋżţ" ŋăŋőšřşąőł ŕřĺňěřŋő őďĺŋăłőćă.

Ążńă šăłęě řăśśňőšřěŋă BN ŋăŋőšřşąłă šĺŕă \ţăěłěńĺš", śőśšő£źă£ šőńĳłő ĺğ ŕ£šĺ- ĺ śěňĺşčőńĳŋĺłőć { (4,0)-(BN)_{57}, čěőňěšřĺůěśłă£ śšřşłšşřă łőšőřőľ ŕřĺćěďěŋă ŋă řĺś.1f. Ďń£ őąőğŋăůěŋĺ£ ¡šőčő łńăśśă ążńă ĺśŕőńĳğőćăŋă łńăśśĺťĺłăűĺ£, ŕřěďńőęěŋŋă£ ć řăąőšě [13]. İšă ŊŠ śőďěřęĺš B−B ĺ N−N ść£ğĺ, łőšőřżě £ćń£¿šś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ŋěćżčőďŋżňĺ [16]. Ŕřőćěďěŋŋżě řăśůěšż ŕőłăğăńĺ, ůšő ¡ŋěřčĺ£

(4,0)-(BN)_{57} ŊŠ ćżÿě (ŋă ∼ 0.4 ¡Ć/ăšőň) ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś (BN)_{468} ĺ (BN)_{48} ŋăŋőšřşąłăňĺ ĺ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ŕńőśłőśšĳ¿ (BN)_6 (ŋă ∼ 0.7 ¡Ć/ăšőň).

İńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă BN \ţăěłěńĺšőć". Ć ğăłń¿ůěŋĺě ążń ŕřőćěďěŋ řăśůěš ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż BN ŕńőśłĺţ śšřşłšşř ĺ ŋăŋőšřşąőł łńăśśőć (BN)_{48} ĺ (BN)_{468}. Ŋă řĺś.3 ŕřĺćěďěŋż ¡ńěłšřőŋŋżě ğőŋŋżě śšřşłšşřż ŊŠ ś ďĺăňěšřăňĺ ∼10 A: (7,7)-(BN)_{468} (řĺś.3a), (4,0)-(BN)_{468} (řĺś.3b), (6,6)- (BN)_{48} (řĺś.3c) ĺ (4,0)-(BN)_{57} (řĺś.3d), čěőňěšřĺůěśłĺě śšřşłšşřż łőšőřżţ ĺğőąřăęěŋż ŋă řĺś.1c,d,e,f, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ĺğ řĺś.3 ćĺďŋő, ůšő ŕěřěůĺśńěŋŋżě ćżÿě BN \ţăěłěńĺšŋżě" ŋăŋőšřşąłĺ, łăł ĺ čěłśăčőŋăńĳŋżě (BN)_6 ŊŠ, £ćń£¿šś£ ďĺ¡ńěłšřĺłăňĺ ś ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĳ¿ E_g 3.35, 3.28, 4.20 ĺ 2.02 ¡Ć śőőšćěšśšćěŋŋő. Řăśśůĺšăŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ E_g ďń£ BN ŊŠ šĺŕă \ţăěłěńĺš" ś řăğńĺůŋżňĺ ďĺăňěšřăňĺ šăłęě ŕřĺćěďěŋż ć šăąńĺűě. Ćĺďŋő, ůšő ŋăŋőšřşąłă (4,0)-(BN)_{57} ţăřăłšěřĺğşěšś£ ňăńőľ (2.02 ¡Ć) ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĳ¿ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ďřşčĺňĺ ŊŠ šĺŕă \ţăěłěńĺš", ŋő ¡ŋěřčĺ£ ¡šőľ ŊŠ £ćń£ěšś£ ćżÿě (ŋă ∼ 0.4 ¡Ć/ăšőň). Ďěšăńĳŋżľ ăŋăńĺğ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ćśěţ řăśśňőšřěŋŋżţ ćĺďőć BN ŊŠ šĺŕă \ţăěłěńĺš" ŕőłăğăń, ůšő ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ ďĺăňěšřă D ŋăŋőšřşąőł, ğŋăůěŋĺě E_g şňěŋĳÿăěšś£ ĺ śšřěňĺšś£ ł ğŋăůěŋĺ¿ E_g ďń£ śőőšćěšśšćş¿źěčő ŕńőśłőčő śńő£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 7 { 8 2005

Řĺś.3. Ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ (DOS) BN ŋăŋőšřşąőł šĺŕă \ţăěłěńĺš": (a) (7,7)-(BN)468, (b) (4,0)-(BN)468, (c) (6,6)-(BN)48, (d) (6,0)-(BN)57. Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ EF ŕřĺŋ£š ğă ŋşńĳ

(3.24 ¡Ć ďń£ (BN)_{468} ĺ 4.09 ¡Ć ďń£ (BN)_{48}). Őšňěšĺň, ůšő ďń£ (BN)_6 ŊŠ ğŋăůěŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłőě źěńĺ E_g şćěńĺůĺćăěšś£ ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ ďĺăňěšřă D ĺ śšřěňĺšś£ ć ŕřěďěńě ł ğŋăůěŋĺ¿ E_g ďń£ ŕńőśłőčő śńő£ (BN)_6 [22]. Čřăťĺł ğăćĺśĺňőśšĺ E_g őš ďĺăňěšřă ŋăŋőšřşąőł (BN)_{468}, (BN)_{48} ĺ (BN)_6 ŕřĺćěďěŋ ŋă řĺś.4. Ğăňěšĺň, ůšő šăłă£ ğăćĺśĺňőśšĳ E_g őš ďĺăňěšřă D

Řĺś.4. Ğăćĺśĺňőśšĳ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĺ Eg őš śřěďŋěčő ďĺăňěšřă D BN ţăěłěńĺšŋżţ ĺ čěłśăčőŋăńĳŋżţ ŋăŋőšřşąőł

\ţăěłěńĺšŋżţ" ŊŠ śţőęă ś śőőšćěšśšćş¿źěľ ğăćĺśĺňőśšĳ¿ ďń£ şčńěřőďŋżţ ŊŠ. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ őšňěšĺň, ůšő, śőčńăśŋő řăśůěšăň [13, 15], şčńěřőďŋżě ŋăŋőšřşąłĺ šĺŕă \ţăěłěńĺš" őąńăďă¿š ňěšăńńĺůěśłőľ ŕřőćőďĺňőśšĳ¿ ŋěğăćĺśĺňő őš śŕĺřăńĳŋőśšĺ ĺ ďĺăňěšřă ŋăŋőšřşąőł.

Šăłĺň őąřăğőň, őśŋőćżćă£śĳ ŋă ŕřőćěďěŋŋżţ ab initio řăśůěšăţ, ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď, ůšő BN ŊŠ šĺŕă \ţăěłěńĺš" £ćń£¿šś£ śšăąĺńĳŋżňĺ, ŋő ňěŋěě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋżňĺ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś čěłśăčőŋăńĳŋżňĺ BN ŊŠ. Šăłęě ňőęŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő śĺŋšěğ BN \ţăěłěńĺšŋżţ" ŊŠ ćőğňőęěŋ, šăłęě ćěřő£šŋő őąřăğőćăŋĺě ¡šĺţ śšřşłšşř ŕřĺ śĺŋšěğě ňŋőčőśńőľŋżţ BN ŋăŋőšřşąőł. İšő ŕřěďŕőńőęěŋĺě őśŋőćăŋő ŋă ćżćőďăţ ŕő ĺďěŋšĺťĺłăűĺĺ şčńěřőďŋżţ ŋăŋőśšřşłšşř šĺŕă \ţăěłěńĺš", łőšőřżě őąřăğş¿š ćŋşšřěŋŋ¿¿ ŕőńőśšĳ ňŋőčőśńőľŋżţ ŋăŋőšřşąőł [15]. Őďŋăłő ¡šő ŕřěďŕőńőęěŋĺě ňőęěš ŕőďšćěřďĺšĳ šőńĳłő ¡łśŕěřĺňěŋš.

Ăćšőřż ąńăčőďăřŋż İ. Ĺ. Ĺśăěćş ğă ŕőňőźĳ ć łőňŕĳ¿šěřŋżţ řăśůěšăţ. Ćżůĺśńěŋĺ£ ążńĺ ŕřőćěďěŋż őďŋĺň ĺğ ăćšőřőć (Ś.Ć.Ń) ć Ňěęćěďőňśšćěŋŋőň śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőň űěŋšřě (ŇŚŰ) Řőśśĺĺ ĺ ć Ćżůĺśńĺšěńĳŋőň űěŋšřě ŊĹĆŰ ŇČŞ. Řăąőšă ůăśšĺůŋő ŕőď-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 7 { 8 2005 4^�

436 Ś. Ć. Ńĺśěŋłőć, Č. Ă. Ćĺŋőčřăďőć, Š. đ. Ăśšăţőćă, Ŋ. Č. Ńěąěďěć

ďěřęăŋă 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, ŕěř. ś ăŋčń. ŕőď řěď. ĺ ś ďőŕ. Ń.Ă. Ůěřŋőğăšőŋśłőčő, Ň.: Šěţŋőśťěřă, 2003.

4. 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, Springer, Berlin, 2001, 80, p. 55.

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

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

308, 337 (1999).

7. A. Rubio, J. L. Corkill, and M. L. Cohen, Phys. Rev.

B49, 5081 (1994).

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

9. E. Hernandez, C. Goze, P. Bernier, and A. Rubio, Phys.

Rev. Lett. 80, 4502 (1998).

10. D. Srivastava, M. Menon, and K. Cho, Phys. Rev. B63, 195413 (2001).

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

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

Lett. 77, 1979 (2000).

13. H. Terrones, M. Terrones, E. Hernandez et al., Phys.

Rev. Lett. 84, 1716 (2000).

14. Ph. Lambin and L. P. Biro, New J. Phys. 5, 141 (2003). 15. X. Rocquefelte, G.-M. Rignanese, V. Meunier et al., NanoLett. 4, 805 (2004).

16. J. R. Browser, D. A. Jelski, and T. F. George, Inorg.

Chem. 31, 154 (1992).

17. P. Hohenberg and W. Kohn, Phys. Rev. 136, 864 (1964). 18. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

19. D. Vanderbilt, Phys. Rev. B41, 7892 (1990). 20. H. B. Schlegel, J. Comp. Chem. 3, 214 (1982). 21. H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev. B13, 5188 (1976).

22. H. J. Xiang, J. Yang, J. G. Hou, and Q. Zhu, Phys. Rev.

B68, 035427 (2003).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 81 ćżŕ. 7 { 8 2005