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������� � ����������� ������ !"�#$������ ��������� ��#�%���&�, ��� '�( !�������-
��, � ������� �� �����$���, �� �")����"�� "���+����/ '�8����/ ���"#�"�. �����'���-
��� ���#���� ��9��)���( � !����&8����$��$�� #�����������#�9� !��������� ��� 
'������� '� 30 #��� � �'�����8����8 �'��9� ��#�%���&� ������8�� �%8�����( � ���#-
���/: �8�)���� ����� ��9��)���( � �&8����$��$�� � '�����������"& ������;, 
"8��;<���� �������������, ����%������� #��������;��+ ���"#�"��. = ������� �� ��-
���$���, '�8���%�$�� (� ���/ ��������8�/ ������)���+) !��������� ��� �'�����-
8����8 ��%'�+����� ����#�9� '������( � �'��9� �� ����&'����(. 
 
� � ) * + � - +  / � � � ": �����$��, !��������, '�8��, @��#������( ���"#�"��, 8�/���-
/�8�(, ����#�� '�������, �'��9, !����&8����$��$�(.  

�������� 

= ���'�'")�/ ������/ [ 1, 2 ] ��#�%���, ��� ��(%����+ �� $������;��8 ���8�8 "9����'� 
$������;��/ #���$ (9, 10—9�, 10�) '�8�� ��'���� �� ���%��8�'�+���"&)�/ 8���#"� �����$��� 
@���9������#�8 ���;���8 ��������+ 55 ##��/8��; (� �������8 ����������� 45 ##��/8��;). C�� 
��������� ��������;�� ������������/ '�"9 ��' '�"9�8 8���#"� (#��!�9"��$�( ��@�'�����) 
�� ����������&, ������'�#"�(���8" ����#���� ���8������#�/ #���$, @���9�( ���/��9� %����-
�����9� �����(��( ������, � �����9� ��#�����9� ���������(, ����� ������#�(�; ��� ������(-
��� 8��'" 8���#"��8� 2,3 Å. �� ��#�8 ������(��� '�( ����'�����( ���;��� '��������� '����-
��( �10 #���, '������� �60 #��� ��%���(�� �������;& ����'����; @���9������#�+ ���;�� ��� 
��������� � ���#������9� ������(��(. �#�%����( ������; '������+ �����'��� � @#�����8��- 
��8 — #�����������#�+ �����$�� '�8���%"���( ��� �'�����8����8 ��%'�+����� �'��9� � '��-
����( 15—30 #��� [ 3 ]. ��8���%�$�( �����$��� 8���� ��"���; 8�'��;��8 ���$����8 '�(  
�����'�����( ���#$�+ ������'�����( (����'� ���9� [4+4]-$�#��������'�����() ��� 8�/���-
���#�8 ��%'�+�����, �� �������( ����(������8, (��(���( �� ��� �������+. = �������"�� ��-
�"����"&� ���'���( � ������)���(/ � ����'���� '�"9�/ ����$�#�����#�/ "9����'���'�� ��� 
����#�8 '������� � �'��9�. E��; ������ — ����������#�� (#�������-/�8����#�+ ������)  
� @#�����8�����;��� (���#����#������#��) �����'������ ��� '������� '� 30 #��� � �'�����-
8����8 �'��9� �%�8����9� �����$��" � ���%#�9� # ��8" �� �������& #�����������#�9� !����-
����� �14�10. 
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�������� 0���������� � ������ 

I��#�����"& ���"#�"�" �%����������+ 8���#"�� !��������� � �9� ��%8����/ '�8���� 
������������ ���9��88��8 ��#���8 ESPRESSO 3.1.3. I��� ��#�� ������� �� ������ !"�#$��-
���� ���������, � #�����8 ��8����-#�����($�����( @���9�( ���'�����(���( !"�#$������8 
@��#������+ ��������� � ����������� ��#��;��+ ��������� (LDA). ��<���� "�������+ 
�-
��—M@8� ��/�'(� ����% ��%������� �'��@��#������/ �������/ !"�#$�+ �� ����#�8 �����8. 
= ��%������� "�������� ����#�� �����, ����������"&)�� @��#������8 �����(��(8 � #�������-
�#�+ @���9��+ �� ��<� 20 Ry. �������� !"�#$�� '��������� '�( �������( ���8��/ ��������/ 
�����(��+, � !"�#$�� � ����� ����#�8� #��������#�8� @���9�(8� ����/�'�8� '�( �������( 
��%#� �%8��(&)�/�( � ������������ �������/ !"�#$�+ �������/ @��#������. C��#��;#" ��-
���'��� ����������; � ��8�);& "�;���8(9#�/ ����'������$�����, ����(��� �9��������� #�-
�������#�+ @���9�� (��(���( �����'����8. ��( ���8� "9����'� �����;%����� ����'��������� 
C.pbe-rrkjus.UPF, '�( ��'���'� H.pbe-rrkjus.UPF �% ��������#� ��#��� ESPRESSO. 

C��9��88��+ ��#�� ESPRESSO ������� '�( ������� ���"#�"� #���������. �'��#� �9� 
8���� �����;%����; � '�( ������� �%����������/ ���8�� � 8���#"�, ���� ��%8��� @��8�����-
��+ (��+#�, � #����"& ��8�)�� �����������8�+ ��V�#�, �'����; '��������� ���;<�8�, ����� 
�%��8�'�+�����8 8��'" ��8� 8���� ���� ���������;. 
����#�����; � "���<����; ���8���-
��( @��9� 8���'� ��#�%��� ��� ������� @��#������+ ���"#�"�� �����$���, �9� '�8���� � ����-
/�'��9� #�8���#�� ��� ����%������ '�8��� �% �%����������/ 8���#"� [ 1, 2 ]. C�� ���"������ 
�%��8�'�+����( 8��'" ��V�#��8�, �����'����)�8� ��%�����8 @��8�������8 (��+#�8, �'��-
@��#������� @���9�� �������&� %������; �� �������� �������9� ��#���� @��#����� � ���"#�"-
�� #��������. C�@��8" ������ �����'��� '�( ������+ #"�����#�+ ��<��#� � ���;#� � $����� 
%��� W����&@��. 

��( @#�����8����� �����;%����� ��8�%��� ��#����;�� �� ���$���;��8 "����+����8 #��-
���"#$�� �.�. C������� � W.�. X"����#�, ��%���(&)�� ���8��; ����%�$ '� 50 #��� � �'��-
���8����8 �'��9�8 �����'����8 ���)���( �����+ ��#����;�� ��#�"9 ����+ ��� [ 3 ]. ������ 
����%��'��� ��% %�����&)�+ ���#��'#�, ��@��8" '������� � ����%$� �� (��(���; 9�'�������-
���#�8. ����%�$ ��' '�������8 �8��� !��8" ������$� �#��� 700 8#8 � '��8���� � ���)���+ 
5—20 8#8. ���#��� ��9��)���( � �&8����$��$�� in situ ��9����������� � ��8�);& 8�#��-
�#���-���#���!���8���� ��X�-6 ����%��'���� ����, �C�. =�%�"�'���� �&8����$��$�� 
��")�����(�� ������+ �%�"����( � = 365 �8, ����%��8�+ �����!��;���8� �% ������ �%�"����( 
��"���+ ��8��. 
�����"#$�( 8�#���#���-���#���!���8���� ��%���(�� ��9����������; ���#-
��� �&8����$��$�� � ���������������8 ��%��<����8 10—100 8#8; ����� "����#� ����%$� 
��' ����#�8 '�������8 '�( �V�8#� ���#��� �&8����$��$�� #������������� ��%"��;�� ��' 
�#"�(��8 8�#���#���. �����;��� '����� 8���'�#� � ���'�������;��� ��%"�;���� @#�����8��-
��� ��"���#����� � [ 4 ]. C���#�����������#�+ !��������, �� #�����8 ���� �����'��� @#���-
��8����, ���'�������;�� ���)��� 8���'�8 �"���8�$�����+ ����9��#� ��' ��#""8�8.  

��	
�5���� ������� � �� �%
6����� 

= �����������+ 8���#"�� !��������� ���;<������ '��� ��(%�+ C—C �����'�&� � ����'�-
�����8� �� ��� [ 5 ] � �������;& 0,01 Å, /��( ���; ������( '� 0,05 Å. �����������( 8���#"�� 
����� �������;��(�, ��� �������� %�8���� ���(��(���( � '����/ ��(%�+ C—H, �'���#���/  
(� �������;& 0,01 Å) �� ������" � ���;��"&)�/�( �� 0,87 '� 1,19 Å �� '����8 [ 5 ]. =�'�8�, @�� 
��(%��� � �������8 � @��8�������+ (��+#� (�21) '�"/ 8���#"�, ���'��8�&)�/� '�"9 '�"9�, 
��� �����'�� # �����& �'��/ � ����(����& '�"9�/ ��(%�+ �—� � ��%����" �/ '���. = $���8 
��������� ��������/ '��� ��(%�+ � ��������/ "9��� � @#�����8�����;��8� ��#�%���, #�#  
� � ��"��� �����$��� [ 1 ], '��������"& '�( �����������+ %�'��� �������; �����;%������+ 8�-
��'�#� �������� (���. 1).  

��( ������� �����+ @���9�� '�8��� �% '�"/ 8���#"� !��������� �����'��� ������� ���-
��+ @���9�� '�"/ 8���#"� � ����8�%�$��+ 9��8����� ��� %�8��������+ ������� �����'� ��-
#�����/ ���8�� '�( ��9�, ����� �������(��������; ��%��9���& 8���#"� ��� ����8�%�$��  
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���. 1. ������������ ���8�� � '���� ��(%�+ � 8���#"�� !���������. ����9������"#�"���� '����� [ 5 ]  
                                                                   (�) � ��%"�;���� ������� (�) 

 
9��8�����. �%�����;�� 8���#"�� �������9����; '�"9 ��' '�"9�8 �� ������(��� 5 Å � ����#�-
��(/, ��������;��/ ����#���� xz (���. 2). ����� ����8���������; ��� �������� ��������( 8�-
��#"�, � #�����/ �����8��� %� ���; #�8������� ����, '�+���"&)�+ �� ���8��� # ����#���� 
8���#"�� '�(: 

I) ���� ���8�� �2—�26; 
II) ���� ���8�� �2—�29;

III) ���8�� �4, �28, �5 � �29; 
IV) ���8�� �4—�28 � �14—�38. 

��8��� ���8�� �����+ 8���#"�� ����%����� "���������8 �� 24 ����������"&)�/ ��8�-
��� �����+ 8���#"��. ���8���� @���9������#� %�������8� �#�%����; �������� II � I, �%8���-
��� @���9�� '�( #�����/, ����������� �� @���9�� ��%��'����/ 8���#"�, �����'��� �� ���. 3.  

�%8�����( �������( 8���#"� ��� ��������� �����'��� �� ���. 2. C���$�����;��� ��%��-
��� 8��'" @��8� ���"#�"��8� ������� � ��8, ��� � ���"#�"�� � 8���#"�� ����&��( '�"9 ��' 
'�"9�8, ���;�� ��� @��8 '�!��8��"(�;, � �� ���8( #�# � ���"#�"�� � ��'�!��8��"�8�� 8���-
#"�� �� 8��� ��������( �#��;%(� ���������;�� '�"9 '�"9�, "8��;<�( ���)�'; ����#������( 
����#$�� �'��+ 8���#"�� �� '�"9"&. ��������� �� �����8" �$�����& @���9������#� %�����-
�� � �� 8��� "8��;<���( ������(��( �����#������ 8��'" 8���#"��8� "�����������(. I�� ��, 
�� � ����� ���;��+ �������, ����&'����( � '�( �$������� III � IV, � #�����/ 8���#"�� !����-
����� ��#�� ���;�� '�!��8��"&��( ��� ���������. ��( �$�����( II @���9������#�� %������ �� 
��������� 8���. W���� ��9�, �� %�����8���� �����+ @���9�� �� ������(��( ����&'�&��( ��- 
 

 
 

���. 2. �%8�����( �������( 8���#"� !��������� ��� ��������� �� �������" I (�) � II (�). �����;���  
                                                                           ��(�����( � ��#��� 
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���. 3. C����( @���9�( �����8� �% '�"/ 8���#"� 
!��������� � %�����8���� �� ������(��( 8��'" 
               8���#"��8�. C�(�����( � ��#��� 

 

 
 

���. 4. ���#�� ��9��)���( !��������� � ��8�%-
��/ ��#����;�(/ ��� ��8��!����8 '������� (1) 
                                � 20 #��� (2) 

 
9�"��#�� (8���� 1 ##��) 8���8"8�. �'��#� ��� ��#�8 8���8 �%8������ @���9�� 8���� ���;#� 
���'�������; �")���������� �������(%����+ '�8����+ ���"#�"�� ��� ���;8� ��%#�/ ��8��-
���"��/. 

��( �%�8����9� ���$�#�����#�9� �����$��� #�������-/�8����#�+ ������ ��#�%�� ������� 
���#��;#�/ "���+����/ �%�8����/ '�8����. �������� "���+����+ �% ��/ ��'���� �� �%�����-
�����/ 8���#"� @���9������#�8 ���;���8 45 ##��/8��; [ 1, 2 ].  

��	
�5���� ��������������� ���������� � �� �%
6����� 

=�� ���#��� ��9������������; in situ � ��8�%��/ ��#����;�(/. C����� � ���#��� ��9��)�-
��( ����#�����������#�9� !��������� "<����� �� ��������& � ��������8, ��8 �� 8����, #�-
�������;��( ���"#�"�� ��� ��8��!����8 '������� ��/���(���( (8�#��8"8� ��� 367 � 387 �8, 
���. 4, 1), ��� ����������"�� �������"���8 '����8 [ 6, 7 ]. C�� "��������� '������( ����%��� 
#��������;��( ���"#�"��, 8�#��8"8 � $���� 8��� ������ ��9��)���( �8�)����( � '��������-
���"& ������; (�8. ���. 4, 2). �%8�����( ���#��� ������8�, ��� ��(��� ��9�"%#� ��/�'��+ 
���#�� ����������������(. =�%"��;�� ��' 8�#���#���8 !�#���"���( ����8����� ���9� ��V�8� 
����%$� ��� "��������� '������(, ��� ��9���"���( � �%8������8 ���#���� ��9��)���(.  

^)� ����� �"��������;�� # '������& ���#��� !����&8����$��$��. ���������� '������( 
��% �'��9� ��#������ ���������;�� '�"9 '�"9� �����'�� # ������8�8 �%8�����(8 ���#���: 8�#-
��8"8 � $���� 8��� ������ �&8����$��$�� �8�)����( � '�����������"& ������;, "8��;<�-
���( ������������;, ����%��� #��������;��( ���"#�"�� (���. 5, 6). =�%"��;�� ��#�� !�#���"��- 
 

 
 

���. 5. �%8������ 8�#��8"8� ������ �&8����$��$�� !��������� (�) � �� ������������� (�) �� ������- 
                                                                                �� '������( 
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���. 6. ���#��� !����&8����$��$�� � ��8�%��/ ��#�-
���;�(/: 1 — ��/�'��+, 1 ���; 2 — 30 #���; 3 — 
      30 #��� � �'��9 50�; 4 — ����� ��%9�"%#� '� 1 ��� 

 
�(, ��� � "���������8 '������( 9��"��( �#���#� 
!���������, ����)��8�9� �X-��8��+, 8��(���( 
�� %����"& � '��� ����"&. �%8������ �#���#� 
!�#���"���( ����� �� ���8 ��V�8� ����%$�. C�-
'����� �%8�����( � ���#���/ #�����������#�9� 
!��������� ��� '�+����� ����#�9� '������( (��% 
�'��9�) ����� ����&'��� � [ 8 ] � ��������������-
�� � ��8#�/ @#�������9� 8�/���%8�. �'��9 ��� 
!�#���������8 '������� �����'�� # "8��;<�-
��& ������������� ����� �&8����$��$�� [ 4 ]. ��( �����$���, #�# ���� ��#�%��� ����� [ 3 ], 
��#�� �%8�����( � ���#��� �&8����$��$��, ��%������ #�8�����������8 ��%'�+�����8 ����-
#�9� '������( � �'��9�, ��������8� � ��"�������� '�8���%�$��+. �'��#� ����'���� !����-
����� ��� �'��9� ���������( �� �����$��� — ��� �����+ ��%9�"%#� ��#������ ����� ��%'�+��-
��( '������( � �'��9� ���#�� !����&8����$��$�� ����������������( (�8. ���. 5).  

�8�)���� ����� ��9��)���( � �&8����$��$�� !��������� � �����$��� � �����8 '����-
��( � ������" ���;<�/ '��� ���� � �/ "<������ ������� � �������"�� [ 8, 9 ]. ��( ���������-
��+ %'��; $��� '����� ����������$�� �%8�����( ���#���� ��� ����#�8 '������� � �'��9� �� 
�")��������. =���� ��, ��� � ��"��� �����$��� �%8�����( ���#��� ����� ��%'�+����( '����-
���+�'��9 ��������8�, � � ��"��� !��������� ������8�, ��/�'��+ ���#�� ����������������(. 

���#, 9�����+ ����' �% �����'����/ ���#����#������#�/ �����'�����+ � ��8#�/ ������-
�����+ %�'���: '�8���%�$�� !��������� (� ���/ ��������8�/ ������)���+) � "#�%����/ "�-
����(/ ('������� 20—30 #���, �'��9 �����'����8 ���)���( �����+ ��#����;�� ��#�"9 ����+ 
��� '� 50 °) � %�8����8 ��/�'�8 �� �����/�'��. 

C���8" ��� �����9����/ (� '��� ����� 8(9#�/) "�����(/ ('������� 15—30 #��� � �����-
����8�� �������� �'��9�) �����$�� '�8���%"���( �� %�������;��8 ��/�'�8, 10—50 %, � !�-
������� ���? C���8" ��� � �����8� �'�� 8���#"�� �����$���—'������$��� �8����( '�������-
�� 9�"��#�+ (45 ##��/8��;) @���9������#�+ 8���8"8 [ 1, 2 ], � '�( !��������� ��#�+ 8���8"8 
���"����"��. = /�8����#�/ ���8���/ — ��� '�8���%�$�� !���������, �����8 �� ���;#� �� '�-
�(��8" � '��(��8" ���8�8 "9����'�, '����� ����%����;�( ����� ����(�����+ "9����'��+ 
$�#�, ��8 � ��"��� �����$���.  

X�������� �� '�8���%"���( �� ���;#� 8�/���/�8����#�, �� � !���/�8����#�, ��9'� #�# 
�����$�� '�8���%"���( � ��������%��8 �����(��� [ 10 ], � ��������/ [ 7 ] ��� � �#��������(/ 
��/�'� '����#�$�+ �� �����/����; #��������� [ 11 ]. ��9#� '�8���%"&��( � ����'�8 �����(��� 
��' '�+�����8 ����� %�8�)����� �����$��� [ 12 ], � ���"#�"�� #�����/ �8����( ��%8������; 
�����%�$�� ���9����(���/ �������$�+ 8���#"� (��������;�� ��������������/) �/��� �����'-
��+ ��V�8. = ��(%� � @��8 ���'�����(�� ������� �����'������ ��%8������� 8�/���/�8����#�+ 
'�8���%�$�� %�8�)����/ �����$����.  

������ 

���#��� ��9��)���( � !����&8����$��$�� #�����������#�9� !��������� ��� ����#�8 
('� 30 #���) '������� � �'��9� ������8� �%8��(&��(: 8�#��8"8� ��9��)���( �8�)�&��(  
� '�����������"& ������; ��� "��������� '������(, ����%��� �/ #��������;��( ���"#�"��, 
"��������� �������� �'��9� "8��;<��� ������������; �&8����$��$��. = ������� �� #��-
���������#�9� �����$���, #�����+ ��� �'�����8����8 '�+����� ����#�9� '������( � �'��9�  
� @��/ "�����(/ ��������8� '�8���%"���(, !�������� ��� "8��;<���� '������( '� ��8��!��-
��9� ��%���)����( � ��/�'��� �����(���. C������ ��#�9� ������( ��V(��(&��( @���9���#�+. 

�������-/�8����#�� ������� ��#�%���&� � �����8� �'�� �����$���—'������$��� ������� 
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@���9������#�9� 8���8"8� 9�"����+ 45 ##��/8��;, '�( !��������� ��#�9� 8���8"8� � "���+-
����9� '�8��� ���. 

 
������ ���9�'��(� =.�. ��%��#��� %� ����%��� ���"�'���( � C.�. w��#��� %� ���'�����-

����� !���������. 
������ ��''������ �����+�#�8 !��'�8 !"�'�8�����;��/ �����'�����+ (����#� x 07-03-

00879�). 
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