
�¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 2004. ò2 39������ �������� ������� 539.231 ������������� ����������� ��������� ��� ������������ �� ������ ���������.�. �ã¤¥­ì, �.�. �ãá¥¢ , �. �. � ¡ ¥¢, �.�. �¢®áâ®¢, �.�. �®à®¡®¢(ª ä¥¤à  ä¨§¨ç¥áª®© í«¥ªâà®­¨ª¨)E-mail: babaev@ph-elec.phys.msu.su�® à áç¥â ¬, á¤¥« ­­ë¬ ¬¥â®¤®¬ «¨­¥©­®© ª®¬¡¨­ æ¨¨  â®¬­ëå ®à¡¨â «¥© (����) [2],£à ­¥æ¥­âà¨à®¢ ­­ ï ªã¡¨ç¥áª ï (���) ä §  ã£«¥à®¤  ¤®«¦­  ï¢«ïâìáï ¬¥â ««®¬. �® íâ® ¯à®-â¨¢®à¥ç¨â íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ë¬ à¥§ã«ìâ â ¬. �¥â®¤ ���� ­¥¯à ¢¨«ì­® ®¯¨áë¢ ¥â í«¥ªâà®­­ãîáâàãªâãàã ��� ä §ë ã£«¥à®¤ , ¯®áª®«ìªã ­¥ ãç¨âë¢ ¥â ªã«®­®¢áª®£® ®ââ «ª¨¢ ­¨ï í«¥ªâà®­®¢¨, ª ª á«¥¤áâ¢¨¥, ­¥ ®¯¨áë¢ ¥â ¥¥ ¤¨í«¥ªâà¨ç¥áª¨å á¢®©áâ¢. �¯¨á ­¨¥ í«¥ªâà®­­®© áâàãªâãàë��� ä §ë ã£«¥à®¤  ­¥®¡å®¤¨¬® ¯à®¨§¢®¤¨âì ¯à¨ ¯®¬®é¨ ¬®¤¥«¨ � ¡¡ à¤  ¢ ¯à¨¡«¨¦¥­¨¨<� ¡¡ à¤-1>.�¢¥¤¥­¨¥�¯¥à¢ë¥ £à ­¥æ¥­âà¨à®¢ ­­ ï ªã¡¨ç¥áª ï (���)ä §  ã£«¥à®¤  ¡ë«  ®¡­ àã¦¥­  ­  ª ä¥¤à¥ ä¨-§¨ç¥áª®© í«¥ªâà®­¨ª¨ ¢ ­ ç «¥ 1980-å £®¤®¢ [1].�  ¬®àä­®¬ ã£«¥à®¤¥, ¯®«ãç¥­­®¬ ¬¥â®¤®¬ ¨®­-­®-áâ¨¬ã«¨à®¢ ­­®© ª®­¤¥­á æ¨¨ ¯à¨ í­¥à£¨¨ ¨®­®¢ à£®­  30 í�, ¯à¨ ­ £à¥¢¥ ¤® 400�C ¢®§­¨ª «¨¬¨ªà®ªà¨áâ ««ë à §¬¥à®¬ ¯®àï¤ª  100 �A. �áá«¥-¤®¢ ­¨¥ í«¥ªâà®­­ëå á®áâ®ï­¨© ¯®ª § «® ­ «¨ç¨¥¯¨ª  í«¥ªâà®­­®© ¯«®â­®áâ¨ ­  ãà®¢­¥ �¥à¬¨, çâ®å à ªâ¥à­® ¤«ï á¨«ì­® ¢ëà®¦¤¥­­ëå á¨áâ¥¬, ¢ â®¬ç¨á«¥ ¤«ï ¬¥â ««®¢. �à®¬¥ â®£®,  ­ «¨§ ª àâ¨­ í«¥ª-âà®­­®© ¤¨äà ªæ¨¨ ¯®ª § «, çâ® ªà¨áâ ««¨ç¥áª ïà¥è¥âª  ¨¬¥¥â ¯«®â­® ã¯ ª®¢ ­­ãî £à ­¥æ¥­âà¨à®-¢ ­­ãî ªã¡¨ç¥áªãî (���) áâàãªâãàã, å à ªâ¥à­ãî¤«ï ¡®«ìè¨­áâ¢  ¬¥â ««®¢.�¬¥­­® â®£¤  ­  ®á­®¢ ­¨¨ ¯®«ãç¥­­ëå à¥§ã«ì-â â®¢ ¢¯¥à¢ë¥ ¡ë«® ¢ëáª § ­® ¯à¥¤¯®«®¦¥­¨¥, çâ®áãé¥áâ¢ã¥â ­®¢ ï, à ­¥¥ ­¥ ­ ¡«î¤ ¢è ïáï ¬¥â «-«¨ç¥áª ï ä §  ã£«¥à®¤ . �à®¬¥ â®£®, à áç¥âë, ¯à®¨§-¢¥¤¥­­ë¥ ¯® ¬¥â®¤ã ����, ¯®¤â¢¥à¦¤ «¨ ¬¥â ««¨-ç¥áª¨¥ á¢®©áâ¢  ��� ä §ë. �â®¡ë ¯®¤â¢¥à¤¨âì ¨«¨®¯à®¢¥à£­ãâì ¤ ­­®¥ ãâ¢¥à¦¤¥­¨¥, ¡ë«® ­¥®¡å®¤¨¬®¯®«ãç¨âì ¯«¥­ª¨, á®áâ®ïé¨¥ ¨§ ç¨áâ®© ��� ä §ëã£«¥à®¤  ¡¥§ ¢ªà ¯«¥­¨© ¤àã£¨å ã£«¥à®¤­ëå ä §.�¥â «¨ íªá¯¥à¨¬¥­â �¡à §æë ¤«ï ¤ ­­®© à ¡®âë ¯®«ãç «¨ ¯« §¬®å¨-¬¨ç¥áª¨¬ (CVD) ¬¥â®¤®¬. � ¢ ªãã¬­®© ª ¬¥à¥ ¢ â¬®áä¥à¥ ¢®¤®à®¤  ¨ ¬¥â ­  á®§¤ ¢ «¨ è­ãà®¢®©à §àï¤, ¨ ¯à®¨áå®¤¨« à®áâ ¯«¥­ª¨. � à ¬¥âàë à §-àï¤  ¢ë¡¨à «¨áì â ª¨¬¨, ¯à¨ ª®â®àëå ­ ¡«î¤ «áï­ ¨¡®«¥¥ ¡ëáâàë© à®áâ ¯«¥­ª¨, ­® ¯à¨ íâ®¬ ­¥¢®§­¨ª «® âà ¢«¥­¨¥ ª â®¤­®© ¨£«ë. �®ª à §àï¤ á®áâ ¢«ï« 5 �, ­ ¯àï¦¥­¨¥ | ®â 700 � ¤® 800 �,â¥¬¯¥à âãà  ¯®¤«®¦ª¨ | ®â 750 ¤® 950�C, ¢à¥¬ïà®áâ  ¯«¥­ª¨ | ¤® 10 ç á®¢, ¯à¨ íâ®¬ â®«é¨­ 

¯«¥­ª¨ á®áâ ¢«ï«  1{2 ¬ª¬. � ­­ë© ¬¥â®¤ ï¢«ï¥âáïáâ ­¤ àâ­ë¬ ¤«ï ¯®«ãç¥­¨ï  «¬ §­ëå ¯«¥­®ª. �¤-­ ª® ¯®¤«®¦ª  ¯à¥¤¢ à¨â¥«ì­® ¯®ªàë¢ « áì ã«ìâà -¤¨á¯¥àá­ë¬  «¬ §®¬ (���) ¢ ¢¨¤¥ ¢®¤­®£® à áâ¢®à «¨¡® ¨ ¢¨¤¥ ¯®à®èª .�®á«¥ íâ®£® ¯à®¢®¤¨«áï ¢ ªãã¬­ë© ®â¦¨£ ¯«¥­ª¨¯à¨ â¥¬¯¥à âãà¥ 900{1000�C. �®¤¥à¦ ­¨¥ ­®¢®©ä §ë ¢ ¯®«ãç¥­­®© ¯«¥­ª¥ § ¢¨á¨â ®â áâ¥¯¥­¨ ¯®ªàë-â¨ï ¯®¤«®¦ª¨ ���. �à¨ ­¨§ª®© áâ¥¯¥­¨ ¯®ªàëâ¨ï��� ä §  ¯®«ãç ¥âáï ¢ ¢¨¤¥ ª« áâ¥à®¢ ¢  «¬ §­®©¬ âà¨æ¥, ¯à¨ ¢ëá®ª®© | ¯à ªâ¨ç¥áª¨ ¯®«­®áâìîá®áâ®ïé ï ¨§ ¯«¥­ª¨ ���-ã£«¥à®¤ .�ªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ë¥ à¥§ã«ìâ âë�âàãªâãà  ¯®«ãç¥­­ëå ®¡à §æ®¢ ¨áá«¥¤®¢ « áìí«¥ªâà®­­®-¬¨ªà®áª®¯¨ç¥áª¨¬ ¬¥â®¤®¬. �¨¯¨ç­ ïª àâ¨­  à á¯à¥¤¥«¥­¨ï ¨­â¥­á¨¢­®áâ¨ í«¥ªâà®­­®©¤¨äà ªæ¨¨ ¯®«ãç¥­­ëå ¯«¥­®ª ¯®ª § ­  ­  à¨á. 1.�  ­¥© ®âç¥â«¨¢® ¢¨¤­ë âà¨ ¯¨ª , ª®â®àë¥ § ¯à¥-é¥­ë ¢  «¬ §¥. � áç¥â, ¯à®¢¥¤¥­­ë© ¯® ª àâ¨­¥í«¥ªâà®­­®© ¤¨äà ªæ¨¨, ¯®ª § «, çâ® ¢á¥ ¯¨ª¨ ­ ­¥© á®®â¢¥âáâ¢ãîâ ��� ä §¥ ã£«¥à®¤ . � â ¡«¨æ¥¯à¨¢¥¤¥­ë íªá¯¥à¨¬¥­â «ì­ë¥ ¨ â¥®à¥â¨ç¥áª¨ à á-áç¨â ­­ë¥ ¬¥¦¯«®áª®áâ­ë¥ à ááâ®ï­¨ï ¨ ¨­¤¥ªáë�¨««¥à  ¤«ï ��� ä §ë ã£«¥à®¤  [2]. �®áâ®ï­­ ïªà¨áâ ««¨ç¥áª®© à¥è¥âª¨, ¢ëç¨á«¥­­ ï ¯® íªá¯¥à¨-¬¥­â «ì­ë¬ ¤ ­­ë¬, á®áâ ¢«ï¥â a= 3:549 �A.�®£« á­® ¢®«ìâ- ¬¯¥à­®© å à ªâ¥à¨áâ¨ª¥ (à¨á. 2),��� ä §  ï¢«ï¥âáï ¤¨í«¥ªâà¨ª®¬. �«¥¤®¢ â¥«ì­®,¬¥â®¤ ����, ª®â®àë© ï¢«ï¥âáï ¯¥à¢ë¬ ¯à¨¡«¨-¦¥­¨¥¬, ®¯¨áë¢ îé¨¬ í«¥ªâà®­­ãî áâàãªâãàã, ­¥¯®¤å®¤¨â. � ¤® ¨áª âì ¤àã£¨¥ ¬¥â®¤ë, ãç¨âë¢ îé¨¥¡®«¥¥ ¢ëá®ª¨¥ ¯à¨¡«¨¦¥­¨ï.�à¥¤¢ à¨â¥«ì­ë¥ á®®¡à ¦¥­¨ï�®¤¥«ì � ¡¡ à¤  ï¢«ï¥âáï ®¤­®© ¨§ äã­¤ ¬¥­-â «ì­ëå ¤«ï ®¯¨á ­¨ï á¨áâ¥¬ á¨«ì­® ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢ã-îé¨å í«¥ªâà®­®¢ ¢ ªà¨áâ ««¥. �­  ¡ë«  ¯à¥¤«®¦¥­ 



40 �¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 2004. ò2
���������	
��
�����������¨á. 1. � àâ¨­  à á¯à¥¤¥«¥­¨ï ¨­â¥­á¨¢­®áâ¨ í«¥ªâà®­­®© ¤¨äà ªæ¨¨ ��� ä §ë, ¯®«ãç¥­­®© ¯®á«¥ ®â¦¨£   «¬ §­®©¯«¥­ª¨ ¯à¨ T = 1200 �C ¡¥§ ­ ¯ãáª  ¢®¤®à®¤  ¢ â¥ç¥­¨¥ 10 ¬¨­ãâ. ��� ä §  ã£«¥à®¤ . (� ) | à¥ä«¥ªá, § ¯à¥é¥­­ë©¢  «¬ §¥�¥¦¯«®áª®áâ­ë¥ à ááâ®ï­¨ï ¨ ¨­¤¥ªáë �¨««¥à ��� ä §ë ¢ áà ¢­¥­¨¨ á â¥®à¥â¨ç¥áª¨¬¨¯®á«¥ ®â¦¨£  ¯à¨ T = 1200�C ¢ â¥ç¥­¨¥ 10 ¬¨­ãâdtheor, � hkl dexp, �2.057 111 2.0481.781 200� 1.7671.260 220 1.2461.074 311 1.0711.029 222� 1.0310.891 400 0.8890.817 331 0.8120.797 420� 0.7970.727 422 0.7230.686 333/511 0.6830.630 440 0.629� à¥ä«¥ªá, § ¯à¥é¥­­ë© ¢  «¬ §¥.

���������	
��¨á. 2. �®«ìâ- ¬¯¥à­ ï å à ªâ¥à¨áâ¨ª  ��� ä §ë ã£«¥à®¤ ¢ 1963{1965 ££. �¦. � ¡¡ à¤®¬ [3] ¨ ¯®«ãç¨« è¨à®ª®¥ à §¢¨â¨¥ ¢ ¯®á«¥¤ãîé¨¥ £®¤ë. �¥ ¤®áâ®-¨­áâ¢ ¬¨ ï¢«ïîâáï ¯à®áâ®â  ¨ ä¨§¨ç¥áª ï á®¤¥à¦ -â¥«ì­®áâì. �®¤¥«ì � ¡¡ à¤  ãç¨âë¢ ¥â í«¥ªâà®­­®¥®ââ «ª¨¢ ­¨¥ ­  ª ¦¤®¬ ãà®¢­¥, ¯®íâ®¬ã á®£« á­®

íâ®© ¬®¤¥«¨ ¢¥é¥áâ¢  á ­ ¯®«®¢¨­ã § ¯®«­¥­­®©¢ «¥­â­®© §®­®© ï¢«ïîâáï ¤¨í«¥ªâà¨ª ¬¨ [4].� ¬¨«ìâ®­¨ ­ ¬®¤¥«¨ � ¡¡ à¤ �«ï ®¡êïá­¥­¨ï ¯®«ãç¥­­ëå ¤ ­­ëå ¯® í«¥ªâà®-¯à®¢®¤­®áâ¨ ¬ë ¯à¨¢«¥ª«¨ ¬®¤¥«ì � ¡¡ à¤ , ª®â®-à ï ï¢«ï¥âáï ®á­®¢­®© ¤«ï ®¯¨á ­¨ï §®­­®£® ¬ £-­¥â¨§¬  ¢ ¬¥â «« å, ä §®¢®£® ¯¥à¥å®¤  ¬¥â ««{¤¨-í«¥ªâà¨ª ¨ à §«¨ç­ëå  á¯¥ªâ®¢ ¢§ ¨¬®á¢ï§¨ ¬ £­¨â-­ëå ¨ í«¥ªâà¨ç¥áª¨å á¢®©áâ¢ â¢¥à¤ëå â¥«.� ¬®¤¥«¨ � ¡¡ à¤  à áá¬ âà¨¢ îâáï ­¥¢ëà®¦-¤¥­­ë¥ ¯® ®à¡¨â «ì­®¬ã á®áâ®ï­¨î í«¥ªâà®­ë, ¤¢¨-¦ãé¨¥áï ¢ ªà¨áâ ««¨ç¥áª®© à¥è¥âª¥ ¯®áà¥¤áâ¢®¬ª¢ ­â®¢ëå ¯¥à¥å®¤®¢ (¯¥à¥áª®ª®¢) á ã§«  ­  ã§¥« ¨®¡« ¤ îé¨¥ «®ª «ì­ë¬ ªã«®­®¢áª¨¬ ¢§ ¨¬®¤¥©áâ-¢¨¥¬ ­  ®¤­®¬ ã§«¥ [4]. � ª¨¬ ®¡à §®¬, £ ¬¨«ìâ®­¨- ­ ¬®¤¥«¨ á®¤¥à¦¨â ¢á¥£® ¤¢  ¯ à ¬¥âà : ¬ âà¨ç­ë©í«¥¬¥­â ¯¥à¥å®¤  í«¥ªâà®­  á i-£® ­  j -© ã§¥«tij ¨ ¯ à ¬¥âà í«¥ªâà®­-í«¥ªâà®­­®£® ªã«®­®¢áª®£®®ââ «ª¨¢ ­¨ï ­  i-®¬ ã§«¥ U :H =Xi;j;� tijC+i�Cj� +UXi ni"nj#; (1)£¤¥ tij = hij ~22mr2 +U(r) jji :�¥à¢®¥ á« £ ¥¬®¥ ¢ (1) ®¯¨áë¢ ¥â §®­­ãî áâàãª-âãàã ¢ ¯à¨¡«¨¦¥­¨¨ ����,   ¢â®à®© | ªã«®­®¢áª®¥®ââ «ª¨¢ ­¨¥ ­  i-®¬ ®¤­®¬ ã§«¥. C+i�(Cj�) | ä¥à-¬¨-®¯¥à â®à à®¦¤¥­¨ï (ã­¨çâ®¦¥­¨ï) í«¥ªâà®­  ­ ã§«¥ i á® á¯¨­®¬ � , ni� = C+i�Ci� | áà¥¤­¥¥ ç¨á«®í«¥ªâà®­®¢ ­  i-®¬ ã§«¥.�¥à¢®¥ á« £ ¥¬®¥ ¢ £ ¬¨«ìâ®­¨ ­¥ (1) ®¯¨áë¢ ¥âí«¥ªâà®­­ãî §®­ã á® á¯¥ªâà®¬"k = 2t dX�=1 cos k�; (2)



�¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 2004. ò2 41(¤«ï ªã¡¨ç¥áª®© à¥è¥âª¨ ¢ ¯à®áâà ­áâ¢¥ à §¬¥à­®-áâìî d), ¯à¨ç¥¬ ¯ à ¬¥âà à¥è¥âª¨ ¯®«®¦¥­ à ¢­ë¬¥¤¨­¨æ¥. �¬¥áâ® t ¬®¦­® ¢§ïâì ¤àã£ãî ¢¥«¨ç¨­ã |è¨à¨­ã §®­ë W = 2zt , £¤¥ 2 | ç¨á«® ¡«¨¦ ©è¨åá®á¥¤¥© [3].� ¤¢ãå ¯à¥¤¥«ì­ëå á«ãç ïå ä¨§¨ç¥áª ï ª àâ¨-­ , ®¯¨áë¢ ¥¬ ï £ ¬¨«ìâ®­¨ ­®¬ (1), ®â­®á¨â¥«ì­®¯à®áâ . �à¨ U � W á¨áâ¥¬  ¯à¥¤áâ ¢«ï¥â ä¥à-¬¨-¦¨¤ª®áâì, â ª çâ® § âãå ­¨¥ í«¥ªâà®­®¢ ­ ¯®¢¥àå­®áâ¨ �¥à¬¨ à ¢­® ­ã«î. �àã£®© ¯à¥¤¥«U �W á®®â¢¥âáâ¢ã¥â á¨«ì­® ª®àà¥«¨à®¢ ­­®© á¨á-â¥¬¥, ¢ ª®â®à®© ®¤­®ç áâ¨ç­®¥ ®¯¨á ­¨¥ (¨¬¥îé¥¥¬¥áâ® ¤«ï ä¥à¬¨-¦¨¤ª®áâ¨) ­¥¢®§¬®¦­®, ¯®áª®«ì-ªã ¢ ¦­ë¬¨ áâ ­®¢ïâáï ¬­®£®í«¥ªâà®­­ë¥ íää¥ªâë(ª®àà¥«ïæ¨¨).�à®¬¥ ¯ à ¬¥âà®¢ t ¨ U ¬®¤¥«ì � ¡¡ à¤  å à ª-â¥à¨§ã¥âáï ¥é¥ ®¤­¨¬ ¯ à ¬¥âà®¬ | í«¥ªâà®­­®©ª®­æ¥­âà æ¨¥© n (áà¥¤­¥¥ ç¨á«® í«¥ªâà®­®¢ ­  ®¤¨­ã§¥« à¥è¥âª¨). � íâ®© ­¥¢ëà®¦¤¥­­®© ¬®¤¥«¨ n ¬¥-­ï¥âáï ¢ ¯à¥¤¥« å 0< n< 2 , ¯à¨ç¥¬ ¯®¢¥¤¥­¨¥ á¨á-â¥¬ë áãé¥áâ¢¥­­® § ¢¨á¨â ®â ¢¥«¨ç¨­ë n . �  áç¥âí«¥ªâà®­-í«¥ªâà®­­ëå ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨© ¯à¨ n = 1¤®«¦­  ®âªàë¢ âìáï é¥«ì ­  ¯®¢¥àå­®áâ¨ �¥à¬¨,â ª çâ® ¢ íâ¨å ãá«®¢¨ïå á¨áâ¥¬  ¤®«¦­  ¡ëâì ¤¨-í«¥ªâà¨ª®¬. �à¨ ®âª«®­¥­¨¨ ®â ¯®«®¢¨­­®£® § ¯®«-­¥­¨ï ¢ á¨áâ¥¬¥ ¯®ï¢«ï¥âáï ¯à®¢®¤¨¬®áâì. � ¨¡®«¥¥¨­â¥à¥á­ë¥ ï¢«¥­¨ï ­ ¡«î¤ îâáï ¢ ®¡« áâ¨ ¯à®¬¥-¦ãâ®ç­ëå §­ ç¥­¨© U �W , £¤¥ â¥®à¨ï ¢®§¬ãé¥­¨©­¥ à ¡®â ¥â, ¯®íâ®¬ã ­¥®¡å®¤¨¬® ¨á¯®«ì§®¢ âì ¯à¨ ­ «¨§¥ ¬®¤¥«¨ � ¡¡ à¤  ¤àã£¨¥ ¯à¨¡«¨¦¥­­ë¥ ¯®¤-å®¤ë, ­¥ ®á­®¢ ­­ë¥ ­  à §«®¦¥­¨ïå ¯® ¯ à ¬¥âà ¬U=W ¨«¨ W=U . �«ï à¥è¥­¨ï ãà ¢­¥­¨ï (1) ­¥®¡-å®¤¨¬® ¯à®¨§¢¥áâ¨ à áæ¥¯«¥­¨¥ ãà ¢­¥­¨© ¤¢¨¦¥-­¨ï [4], ª®â®àë¥ ¨¬¥îâ í¢à¨áâ¨ç¥áª¨© å à ªâ¥à ¨¯à®¢¥àïîâáï à §ã¬­®áâìî ä¨§¨ç¥áª¨å à¥§ã«ìâ â®¢.� ç áâ­®áâ¨, íâ® à áæ¥¯«¥­¨¥ ¯à®¨§¢®¤ïâ, ¨á¯®«ì§ãï¬¥â®¤ § ¯ §¤ë¢ îé¨å äã­ªæ¨© �à¨­ . � â¥¬ ¤«ïà áç¥â  ¯«®â­®áâ¨ í«¥ªâà®­­ëå á®áâ®ï­¨© ¯®«ì§ã-îâáï à §«¨ç­ë¬¨ ¯à¨¡«¨¦¥­¨ï¬¨. �¤­® ¨§ â ª¨å¯à¨¡«¨¦¥­¨© ­ §ë¢ ¥âáï \� ¡¡ à¤-1".�à¨¡«¨¦¥­¨¥ <� ¡¡ à¤-1>�à¨ à áæ¥¯«¥­¨¨ æ¥¯®çª¨ ãà ¢­¥­¨© ­¥®¡å®¤¨-¬® àãª®¢®¤áâ¢®¢ âìáï ä¨§¨ç¥áª¨¬¨ á®®¡à ¦¥­¨ï¬¨.� ãá«®¢¨ïå U �W � ¡¡ à¤ ¯à¥¤«®¦¨« â®ç­® ãç¨-âë¢ âì í«¥ªâà®­­ë¥ ª®àà¥«ïæ¨¨ ­  ®¤­®¬ ã§«¥,  ª®àà¥«ïæ¨¨ ­  à §­ëå ã§« å ¯à¨¡«¨¦¥­­® á¢®¤¨âì ª®¤­®ã§¥«ì­ë¬. � íâ®¬ á«ãç ¥ äã­ªæ¨ï �à¨­  ¨¬¥¥â¢¨¤ G�0 (k; !) = 1F �0 (!)� "k ; (3)£¤¥ F �0 (!) ®¯à¥¤¥«ï¥âáï á®®â­®è¥­¨¥¬1F �0 (!) =X� n���!� "� = 1� n��!+ � + n��!�U + �: (4)� ¢ëà ¦¥­¨¨ (3) ¢¥«¨ç¨­  "k ®¯¨áë¢ ¥â à á¯à®-áâà ­¥­¨¥ í«¥ªâà®­  á ã§«  ­  ã§¥« à¥è¥âª¨, F �0 (!)

ãç¨âë¢ ¥â à¥§®­ ­á­ë¥ á¢®©áâ¢   â®¬ . � ®¯à¥¤¥«¥-­¨¨ (4) ¯¥à¢ë© ç«¥­ ®¯¨áë¢ ¥â à¥§®­ ­á ­  á¢®¡®¤-­®¬  â®¬­®¬ ãà®¢­¥,   ¢â®à®© ç«¥­ | à¥§®­ ­á ­  â®¬¥, ­  ª®â®à®¬ ã¦¥ ¥áâì í«¥ªâà®­.�â­®á¨â¥«ì­ë© ¢¥á íâ¨å à¥§®­ ­á­ëå ¢ª« ¤®¢®¯à¥¤¥«ï¥âáï ¢¥à®ïâ­®áâìî n�� ­ å®¦¤¥­¨ï í«¥ª-âà®­  ­  ¤ ­­®¬ ã§«¥. � ª¨¬ ®¡à §®¬, ¯à¨¡«¨¦¥­¨¥<� ¡¡ à¤-1> (3) ®¯¨áë¢ ¥â ¤¢¨¦¥­¨¥ í«¥ªâà®­  ¯®à¥è¥âª¥ á ­¥ª®â®àë¬ áà¥¤­¨¬ à á¯à¥¤¥«¥­¨¥¬ ¢á¥å¤àã£¨å í«¥ªâà®­®¢ ­  ¥¥ ã§« å. �â® | ¯à¨¡«¨¦¥­¨¥áà¥¤­¥£® ¯®«ï.�ëà ¦¥­¨¥ (3) ¬®¦­® ¯à¥¤áâ ¢¨âì ¢ ¢¨¤¥G�0 (k; !) = P1�(k)!�E1�(k) + � + P2�(k)!�E2�(k) + �; (5)£¤¥E1;2�(k) = 12�"k +U �q"2k � 2"kU(1� 2n��) +U2�;(6)P1;2�(k) = 12 241� "k �U(1� 2n��)q"2k � 2"kU(1� 2n��) +U235 :(7)� ª¨¬ ®¡à §®¬, ¯à¨¡«¨¦¥­¨¥ <� ¡¡ à¤-1> ¤ ¥â¤¢¥ ¢¥â¢¨ í­¥à£¥â¨ç¥áª®£® á¯¥ªâà  (å ¡¡ à¤®¢áª¨¥¯®¤§®­ë), à áæ¥¯«ïîé¨¥áï ­  ¢¥«¨ç¨­ã ¯®àï¤ª  U .�â® à áæ¥¯«¥­¨¥ ®áâ ¥âáï ª®­¥ç­ë¬ ¯à¨ «î¡®¬,¤ ¦¥ áª®«ì ã£®¤­® ¬ «®¬ ªã«®­®¢áª®¬ ¢§ ¨¬®¤¥©-áâ¢¨¨. �¥©áâ¢¨â¥«ì­®, ¯à¨ ¯®«®¢¨­­®¬ § ¯®«­¥­¨¨§®­ë ¢ ¯ à ¬ £­¨â­®¬ á®áâ®ï­¨¨ ¯«®â­®áâì á®áâ®ï-­¨© �(!) =� 1�N ImXk G(k; !) (8)ï¢«ï¥âáï á¨¬¬¥âà¨ç­®© äã­ªæ¨¥©. �¡¥ ¯®¤§®­ë á¨¬-¬¥âà¨ç­® à §¤¢¨­ãâë ®â­®á¨â¥«ì­® ãà®¢­ï �¥à¬¨,¯®íâ®¬ã á¨áâ¥¬  ï¢«ï¥âáï ¤¨í«¥ªâà¨ª®¬. �­  ®áâ -¥âáï â ª®¢ë¬ ¯à¨ «î¡®¬ §­ ç¥­¨¨ ¯ à ¬¥âà  U:�«¥ªâà®­­ ï áâàãªâãà  £æª ä §ë ã£«¥à®¤ � áá¬®âà¨¬ í«¥ªâà®­­ãî ª®­ä¨£ãà æ¨î ¨§®«¨-à®¢ ­­®£®  â®¬  ã£«¥à®¤ . �¥ ¬®¦­® á¨¬¢®«¨ç¥áª¨§ ¯¨á âì ¢ ¢¨¤¥2s2 2p2" # " "�à¨ ¯¥à¥å®¤¥ ª ®¯¨á ­¨î ��� ä §ë ã£«¥à®¤  ¢íâ®© ª®­ä¨£ãà æ¨¨ ¬¥â®¤®¬ ����, ®ç¥¢¨¤­®, ¯®«ã-ç¨âáï ¬¥â ««, â ª ª ª ¢ «¥­â­ ï 2 §®­  § ¯®«­¥­ ­  âà¥âì. �®íâ®¬ã ¡ã¤¥¬ áç¨â âì, çâ® ¯à¨ ¯¥à¥å®¤¥ª £¨¡à¨¤¨§®¢ ­­®¬ã ®¯¨á ­¨î ¯® ¬®¤¥«¨ � ¡¡ à¤ ¨áå®¤­ ï í«¥ªâà®­­ ï ª®­ä¨£ãà æ¨ï ¨§¬¥­ï¥âáï ¨¯à¨­¨¬ ¥â ¢¨¤2s1 2p3" " " "



42 �¥áâ­¨ª �®áª®¢áª®£® ã­¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®­®¬¨ï. 2004. ò2�® ¥áâì ®¤¨­ í«¥ªâà®­ ¯¥à¥å®¤¨â ¨§ 2s ­  2p®¡®«®çªã. � ª¨¬ ®¡à §®¬, §®­  s + p ®ª §ë¢ ¥âáï§ ¯®«­¥­­®© ­  ¯®«®¢¨­ã ¨ á ãç¥â®¬ ªã«®­®¢áª®£®®ââ «ª¨¢ ­¨ï ¤¥« ¥â ��� ä §ã ¤¨í«¥ªâà¨ª®¬.� áç¥â ¯«®â­®áâ¨ á®áâ®ï­¨© ��� ã£«¥à®¤  ¯à®¨§-¢®¤¨«áï ¢ ¤¢  íâ ¯ . �  ¯¥à¢®¬ íâ ¯¥ ¨á¯®«ì§®¢ « áì¯¥à¢ ï ç áâì £ ¬¨«ìâ®­¨ ­  (1)H =Xi;j;� tijC+i�Cj�;ª®â®à ï ®¯¨áë¢ ¥â §®­­ãî áâàãªâãàã "(k) ¢ ¯à¨¡«¨-¦¥­¨¨ ����. � «¥¥, ¨á¯®«ì§ãï ¯à¨¡«¨¦¥­¨¥ � ¡-¡ à¤-1, ¯à®¨§¢®¤¨«áï à áç¥â ¯«®â­®áâ¨ á®áâ®ï­¨© áãç¥â®¬ ¢â®à®£® á« £ ¥¬®£® £ ¬¨«ìâ®­¨ ­  (1):�(!) =�Xk ImG(k; !); (9)£¤¥ ¬­¨¬ ï ç áâì G(k;w) ¢ (5) à ¢­ ImG(k; !) = P1�(k)�(! �E1�(k) + �)�++P2�(k)�(! �E2�(k) + �)�:�¥§ã«ìâ âë à áç¥â®¢1. � áç¥â ¡¥§ ãç¥â  ªã«®­®¢áª®£® ®ââ «ª¨¢ ­¨ï�® ä®à¬ã«¥ (8) ¡ë« ¯à®¨§¢¥¤¥­ â¥®à¥â¨ç¥áª¨©à áç¥â ¯«®â­®áâ¨ í«¥ªâà®­­ëå á®áâ®ï­¨© ¢ ���ä §¥ ã£«¥à®¤ . �­ ç «  à áá¬®âà¨¬ á«ãç © U = 0 ,â® ¥áâì ¢ ®âáãâáâ¢¨¨ ªã«®­®¢áª®£® ®ââ «ª¨¢ ­¨ï.� íâ®¬ á«ãç ¥ ¯®¤áâ ¢«ïï U ¢ íâ¨ ä®à¬ã«ë, ¯®«ã-ç ¥¬ E12� = "(k) , £¤¥ "(k) | á®¡áâ¢¥­­ë¥ §­ ç¥­¨ï¬ âà¨æë £ ¬¨«ìâ®­¨ ­ , çâ® á®¢¯ ¤ ¥â á à¥§ã«ìâ -â®¬, ª®â®àë© ¤ ¥â ¬¥â®¤ ����. �à®¬¥ â®£®, ª ª¯®ª §ë¢ îâ à¥§ã«ìâ âë à áç¥â®¢, á®¡áâ¢¥­­ë¥ äã­ª-æ¨¨ £ ¬¨«ìâ®­¨ ­ , ª®â®àë¥ ¯®«ãç îâáï ¢ íâ®¬ á«ã-ç ¥, á®®â¢¥âáâ¢ãîâ ­¥£¨¡à¨¤¨§®¢ ­­ë¬ ®à¡¨â «ï¬:s; px; py; pz , çâ® á®®â¢¥âáâ¢ã¥â sp0 £¨¡à¨¤¨§ æ¨¨ ®à-¡¨â «¥© (ã£®« ¬¥¦¤ã ®à¡¨â «ï¬¨ à ¢¥­ 90� ).�  à¨á. 3 ¯®ª § ­  ¯«®â­®áâì í«¥ªâà®­­ëå á®áâ®-ï­¨© ¢ ��� ä §¥ ã£«¥à®¤ , ¯®«ãç¥­­ ï ¯à¨ U = 0:
���������	
��¨á. 3. �«®â­®áâì í«¥ªâà®­­ëå á®áâ®ï­¨© ��� ä §ë ¡¥§ãç¥â  ªã«®­®¢áª®£® ®ââ «ª¨¢ ­¨ï (U = 0)

�§ à¨áã­ª  å®à®è® ¢¨¤­®, çâ® ãà®¢¥­ì �¥à¬¨ ­ å®-¤¨âáï ¢­ãâà¨ §®­ë, â® ¥áâì ¢ ¤ ­­®¬ ¯à¨¡«¨¦¥­¨¨��� ä §  ã£«¥à®¤  ï¢«ï¥âáï ¬¥â ««®¬.�à¥¤­ïï í­¥à£¨ï á¢ï§¨ ­  ®¤¨­ í«¥ªâà®­, à ááç¨-â ­­ ï ¯® ä®à¬ã«¥hEi= EFP0 En(E)EFP0 n(E) ; (10)á®áâ ¢«ï¥â <E>= 9:7 í�.2. � áç¥â á ãç¥â®¬ ªã«®­®¢áª®£® ®ââ «ª¨¢ ­¨ï�á«¨ ãç¥áâì ªã«®­®¢áª®¥ ®ââ «ª¨¢ ­¨¥ (U 6= 0),â® ¯«®â­®áâì í«¥ªâà®­­ëå á®áâ®ï­¨© ��� ä §ëã£«¥à®¤  áãé¥áâ¢¥­­® ¨§¬¥­ï¥âáï. �¥§ã«ìâ âë à á-ç¥â®¢ ¯à¨¢®¤ïâáï ­  à¨á. 4. � ª ¢¨¤­®, â¥¯¥àì ã ���ä §ë ã£«¥à®¤  ¯®ï¢¨« áì ¢ í­¥à£¥â¨ç¥áª®¬ á¯¥ªâ-à¥ § ¯à¥é¥­­ ï §®­ . �à¨ ¯®«®¢¨­­®¬ § ¯®«­¥­¨¨
���������	
��
���¨á. 4. �«®â­®áâì í«¥ªâà®­­ëå á®áâ®ï­¨© ��� ä §ë ã£-«¥à®¤ , ¯®«ãç¥­­ ï ¯® ¬®¤¥«¨ � ¡¡ à¤  á ãç¥â®¬ ªã«®­®¢-áª®£® ®ââ «ª¨¢ ­¨ï¢á¥ í«¥ªâà®­ë ­ å®¤ïâáï ¢ ¢ «¥­â­®© §®­¥,   §®­ ¯à®¢®¤¨¬®áâ¨ ¯ãáâ . �à®¬¥ â®£®, ãà®¢¥­ì �¥à¬¨ EF­ å®¤¨âáï ¢ § ¯à¥é¥­­®© §®­¥, çâ® ¯®¤â¢¥à¦¤ ¥â ¤¨-í«¥ªâà¨ç¥áª¨¥ á¢®©áâ¢  ��� ä §ë ã£«¥à®¤ . �à¥¤-­ïï í­¥à£¨ï á¢ï§¨ ­  ®¤¨­ í«¥ªâà®­, à ááç¨â ­­ ï¯® ä®à¬ã«¥ (10), á®áâ ¢«ï¥â <E>= 11:03 í�.�¨â¥à âãà 1. �ãá¥¢  �.�., � ¡ ¥¢ �.�., �¢®áâ®¢ �.�. // Diamond andRelated materials. 1994. 3. P. 328.2. Konyashin I., Zern A., Mayer J., Aldinger F., Babaev V.,Khvostov V., Guseva M. // Diamond and Related Materials.2001. 10. P. 99.3. �¨§¨ç¥áª ï í­æ¨ª«®¯¥¤¨ï: ¢ 5 â. / �®¤ à¥¤. �.�. �à®å®à®¢ ¨ ¤à. �., 1988.4. �§î¬®¢ �.�. // ���. 165, ò4. �. 403.�®áâã¯¨«  ¢ p¥¤ ªæ¨î05.05.03


