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��������������� ������� FLAPW-GGA ��������� ��!������"��� ��������!��� #��-
��$ ���%&�%�� � �!'�����( ���$��� '�&�!'��!�"��$ � &%)�*��&�$ ����+�&!��$ �����-
�! !�/����0, �������!���( )����, %'������� � &��������� �� !#����$ �����3��&�. 
�! �����!��� �����& 6���'�$ #!��7���0 !����� !#��! ������0�� )��� ����!�� ����-
�!�����"��� ������ � ��!������"��$ (���*��&�$ !&�������� 6��( +!#. ��&!#!��, *�� 
�������!��� )���� � %'������� �������� & ����(��% '�&�!'��!�"��'� AlN � �!'������ 
�����0��� � ����&�$ �������$ ���0��#!���$ ���+�������&�( 6��&������, ���!&� ��0 
&%)�*��&�$ +!#� ����)��$ 6++�&� ���%����%��.  
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� & 0 3 + " 4 +  5 & ! " �: ������ !�/����0, 6��&�����!0 ��������", (���*��&!0 ��0#", 
ab initio ���������!���. 

�����	�� 

������ !�/����0 0��0���0 ������&������ �!����!��� ��0 ����#������! ��&�����%��$, 
����'�!�"��( �(��, !&�����( 6�������� �����������$ ��(��&�, �����������07�( &����#���-
����( �!����!���, ! �!&?� ���'�( ��%'�( �����?���$ )�!'��!�0 %�!*���% ��*��!��/ �0�! 
+�#�*��&�( ���$���. 	!&, %���0�%��$ �!����!� (!�!&����#%���0 3���&�$ #!���7����$ 7��"/ 
(�6 6H), ����&�� %���"��� 6��&���*��&�� �������������� � ��*��!��� � ����&�$ ��������-
�������"/, ! �!&?� ����&�$ ��&����������"/ [ 1, 2 ]. 
���� ��'�, �� ����&��*��, *�� �%7���-
����� �!�3��0�� �)�!��" �'� ��!&��*��&�'� ���������0 �� ��!�����/ � �)�!�!/7��� �(�?�-
�� ���$���!�� !������!�� � +��+��!��, �&����� )������0. H &����!���*��&�� �����0��� 
�!�)���� �!�������!���! '�&�!'��!�"�!0 �/���������)�!0 +!#! ������! !�/����0 (w-AlN), 
���!&� �#������ �!&?� �'� ���!��!)��"��� &%)�*��&�� ����+�&!��� �� ���%&�%��$ �+!�����! 
(s-AlN) � &!�����$ ���� (r-AlN) [ 3—5 ], ��� 6��� �������00, �!�0�% � %���0�%���� +%�&���-
�!�"���� �����?���0��, �!���!����!���0 �!&?� &!& ������&�����$ �!����!� ��0 %�%*3���0 
���$��� !���&����#�����( ��&����$ �# �������� ����(����( ���!���� [ 6 ]. 
 �!���07��% 
������� ��������� )��"3�� &���*����� �!)��, ����07����( 6&���������!�"��� ��������!-
��0� � �������*��&��% ���������!��/ +%�&����!�"��( ���$��� w-AlN � r-AlN &!& � &����!�-
��*��&�$, �!& � � �!#��*��( �!��+���!(, ! �!&?� ���&������*��( �����+�$��� � �( %*!����� 
[ 7—9 ]. Q�!*����"��� ����!��� %���0���0 �!&?� ��%'��% !���&�% �( �������!�"��'� �������-
��0, ! ������, � &!*����� ��(����( �!���� ��0 ��#�!��0 ����( ����*��&�( � �!'�����( �!��- 
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��!��� — ����������� ��'����!��0 �!#��*���� ���!��!�� (&!& ��!����, !���!�� ����(����( 
� ���&�#����"��( ���!����) � �)�!#��!���� !&�����( ��������( ������� (��., �!������, 
[ 10—15 ]).  

�!�0�% � %���0�%��� ��!��������� ���(���� & ����&% ����( �!'�����( �!����!���,  
� ��������� ���0������� )��! ������?��! � %���3�� �!#���!���0 &�������0 �!& �!#��!���'� 
d 0-�!'����#�! [ 16 ]. ��� d0-�!'����&!�� �����!/��0 ���������0, (!�!&����#%/7���0 �!'-
������ ���0�&�� (��)� ������ �!��*��� ��&!��#��!���( �!'�����( ��������) � �� �����-
?!7�� !����� � *!���*�� #!���������� d- ��� f-�)���*&!��. ����� �# �������, ��#���0/-
7�� ��!��#��!�" � &����!��� d 0-�!'����#�, 0��0���0 ��������� ������� ��'&�( sp-!����� ()�-
�!, %'�����! � ��.) � !�����%/ �����3��&% ��!�!'�����'� &����!��! � 3���&�$ #!���7����$ 
7��"/ (& ������%, CaO, MgO, ZnO, TiO2, SrTiO3 � �.�.), ������07�� & ��0�����/ � ��������$ 
%#&�( ��������( 6���'���*��&�( #��, ���������!/7�( �)����%/ ������%/ ���0��#!��/,  
�, &!& ���������, ����(�� &����!��! � �!'������ �����0��� (�����)��� ��., �!������, �)#�� 
[ 17 ]). 
!& '�&�!'��!�"�!0, �!& � &%)�*��&�� ����+�&!��� ������! !�/����0 ������ %�����-
����0/� �)�#�!*����� ��3� ���)��!��0� & ��(����� &����!���*��&�� �!����!� ��0 ��#�!-
��0 d 0-�!'����&��. H ���!���$ �!)��� [ 18 ] ���)7!���" � �����#� ��'����!���( )���� ���&�( 
�����& AlN � &�������!���$ ���!��! �3—5 %, ! � �!)��� [ 19 ] — � ��#%�"�!�!( ab initio ����-
�����!��0 6��&������'� �������0 ��'����!���'� )���� (� &�������!���$ �6,25 %) &����!���-
*��&�'� ������! !�/����0, ��0 &�����'� )��� �����&!#!�� �����0��� �!'�����'� ���%���!��! 
[ 20 ]. ���!&� �!���� ��������!��0 �'�!��*��!���" ��3" '�&�!'��!�"��$ ����+�&!���$  
w-AlN, � �� ?� ����0 &!&��-��)� �������0, &!�!/7���0 6��&������'� �������0 � ���$��� !&��-
�����!���( sp-������0�� &%)�*��&�( +!# AlN, �!�&��"&� �#������ !����!�, � �����!�%�� ��-
�%����%/�.  

� ��%'�$ �������, ���!���0 ��&����� ������ � ��!������"��$ (���*��&�$ !&�������� 
'�&�!'��!�"��$ � &%)�*��&�$ ����+�&!��$ ������! !�/����0 �� ����3���/ & &�������%  
� ��%'�� sp-6������!�. 	!&, (���3� �#������, *�� w-AlN � ����3&��)�!#��� �����0��� ����� 
�! �����(����� �&����%/ ����&% ��� &���!���$ ������!�%��, *�� ��������"���%�� � �'� (���-
*��&�$ !&��������, ! ��� ������!�%�!( ���3� 900 �C �!*��!���0 ������� �&������0 � �)^��� 
&����!��! �! ��#�%(� (��., & ������%, [ 21, 22 ]), ���!&� ������!��*��&�� �������0 � (���*�-
�&�$ !&�������� &%)�*��&�( ����+�&!��$ ������! !�/����0 �! ��'���03��$ ���" ���0� 
��3" ������*��$ (!�!&���. 

H �!���07�$ �!)��� ������!����� &�!�&�� �	�������
��� ��������!��� 6��&������'� 
�������0 � �!'�����( ���$��� !&�������!���'� ������0�� sp-6�������� ()��!, %'�����! � &�-
������!) ������! !�/����0 � '�&�!'��!�"��$ (w-AlN) � &%)�*��&�$ (r-AlN) ����+�&!��0(, 
�����!���� �! ��#%�"�!�!( ab initio ���������!��0 #����$ ���%&�%�� � �!�&!( �����$ �!�*��-
��$ �(��� ��0 ���( �!���!����!���( ������. 
���� ��'�, )��� ��������� ����&� 6���'�$ 
#!��7���0 sp-������0�� !����� !#��! � !������$ �����3��&� AlN, �! �����!��� &�����( ���-
�!�� �����!�����"��� ������ � ��!������"��$ (���*��&�$ !&�������� w-AlN � r-AlN +!#. 

������ � ������� �
��� 

�!���!����!�� ����%/7�� ����+�&!��� ������! !�/����0: '�&�!'��!�"�%/ — �� ���%&-
�%��$ �/����! (������!�������!0 '�%��! P63mc) � &%)�*��&%/ — �� ���%&�%��$ &!�����$  
���� (������!�������!0 '�%��! Fm-3m). H 6������!���$ 0*�$&� ���%&�%�� �/����! �����?!��0 
��� +���%�"��� ������� ���������0, ��#���� !�����: N(1/3, 2/3, 1/2) � (2/3, 1/3, 0), Al 
(2/3, 1/3, u) � (1/3, 2/3, u+1/2), '�� u — �!& �!#��!��!0 ��%�����00 &������!�! (��0 ���!�"��$ 
���%&�%�� �/����! u = 3/8, ���!&� ��0 ��!�"��( ���������$ 6�� #�!*���� ���&��"&� ����), 
���%&�%�! &!�����$ ���� �)7��#�����!.  

H �!)��� ���������!�� 6��&������� �������� ������! !�/����0, ��'����!���'� �� !#��-
��$ �����3��&� )����, %'������� � &��������� � &�������!���$ 25 %, ����� ����!��, ��-
�������0 +���!�"��'� ����!�! AlN0,75X0,25 (X = B, C, O). ��0 w-AlN +!#� �!&!0 ������! ����-
��!��0�!�" �!�3������$ 0*�$&�$ �/����! 2�2�1, � &�����$ ��! !���! !#��! #!��7!���" !��- 
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���. 1. f������!��!0 0*�$&!, �������%/7!0 ��������� +!#� AlN0,75X0,25: 
w-AlN0,75X0,25 (+���!�"��$ ����!� Al8N6X2, ������!�������!0 '�%��! P63mc) 
(1); r-AlN0,75X0,25 (+���!�"��$ ����!� Al4N3X, ������!�������!0 '�%��!  
                                            Pm-3m), X = B, C, O (2). 
������� 3!�� — !���� !�/����0, �!��� ������ — !���� !#��!, )��"3�� ������ —  
                  !���� ���!��!. �����&!�� %&!#!�� !������ ��#���� #!��7���0 

 
�!�� ���!��! X (+���!�"��$ ����!� Al8N6X2), ��0 r-AlN — 0*�$&�$ ���! NaCl, � &�����$ #!-
��7!��0 �����!�"��$ !��� !#��! (+���!�"��$ ����!� Al4N3X), '�� !������ ��#���� #!��7�-
��0 %&!#!�� �����&!�� (���. 1).  

��0 ���( �!���!����!���( ������ �!�*�� #����$ ���%&�%�� )�� �������� � ����-���0��-
#��!���� �!��!��� � ������*����� ������������!�"��'� ����!��#��!���'� �����! ��������-
�����( ����&�( ���� (FP-LAPW, &�� WIEN2k [ 23 ]) � �)�)7����$ '�!�������$ !����&���!-
���$ (GGA) �)�����-&�����0������'� �������!�! � +���� PBE [ 24 ]. �!��%�� !�����( 
muffin-tin (MT) �+�� ��)��!���" �!����� 1,8 !�. ��. ��0 Al � 1,5 !�. ��. ��0 N � X = B, C, O.  
R!#����$ �!)�� ����&�( ���� )�� �'�!��*�� #�!*����� Kmax, �������0���� &!& RMT�Kmax = 
= 7,0, '�� RMT — �����!�"��$ �# ��)�!���( !�����( MT �!��%���, #�!*���� Ecut-off 6���'��, 
�����0/7�$ �������� 6��&������� �����0��0 �� �!������(, )��� ��)�!�� �!���� –6,0 ���). 
�!�*�� ���������$ 6��&������( �����0��$ ������0�� ������� ����!6���� [ 25 ] � �����"#��!-
���� ���&� 10�10�10 k-��*�&. 
������$ �(�������� �!����'�!���!���( �!�*���� ����!��0�  
10–5 ���). ��0 �����$ 6���'��, 10–3 e ��0 6��&������'� #!�0�! � 1 ����)./!�. ��. ��0 ���, ��$��-
�%/7�( �! !������ ������. ������!������� � �!)��� ��#%�"�!�� �!�*��! 6��&������'� �����-
��0 �����0��0 & ������#����!���� ���%&�%���� &��+�'%�!��0� ����������%/7�( ������ 
(�&�/*!0 ������#!��/ �� #�!*���0� ��%������( &������!�). 

��
�6��	�� ��7������� 

������#����!���� #�!*���0 ���%&�%���( �����0���( ����!��0/� a = 4,071 Å ��0 r-AlN  
� a = 3,137, c = 5,032 Å ��0 w-AlN, *�� �����(� ��'�!�%���0 � ���/7����0 � �����!�%�� 6&���-
������!�"���� � �������*��&��� �!����� (��., �!������, [ 26, 27 ]), ��0 w-AlN ������#���-
�!���� #�!*���� ��%������$ &������!�� u = 0,383 ����*!���0 �� �� #�!*���0 ��0 ���!�"��$ 
���%&�%�� �/����! �������� �! 2 %. H������� sp-���!���� X � ���%&�%�% r-AlN ��������  
& %����*���/ �����0���$ ��3��&� �� ��!�����/ � ���!�"��� ��������, ������#����!���� 
#�!*���� &�����$ ��0 +!# r-AlN0,75X0,25 ����!��0�� 4,205, 4,127 � 4,175 Å ��0 X = B, C � O ����-
����������, � �� ����0 &!& � �������%���( +!#!( w-AlN0,75X0,25 ����� ����� ���!&�!��0 !����� 
)��?!$3�'� �&�%?���0 ������� X, ���!&� �����0���� �!�3������$ 0*�$&� �/����! 2�2�1 
��� 6��� �#���0/��0 ���%7�������� (�0,02 Å) �� ��!�����/ �� #�!*���0��, ���%*!����� ���-
���� %�������� 0*�$&� ���!�"��'� w-AlN. 


!& �#������, &%)�*��&!0 +!#! r-AlN 0��0���0 ���!��!)��"��$ �� ����3���/ & �/�����-
����)��$ w-AlN, �!#����" �( �����( 6���'�$ (�! ���% +���%�"�%/ ������%), E(r-AlN) – 
– E(w-AlN), �� �!���� �!3�( �!�*���� ����!��0�� �0,33 6H, �!(��0�" � �!#%���� ������������ 
� ��#%�"�!�!�� [ 28 ]. � ���"/ �!�" ����&% ��!������"��$ (���*��&�$ !&�������� +!# w-AlN  
� r-AlN �� ����3���/ & )��%, %'�����% � &�������% �� ��������� �!�*�� 6���'�$ #!��7���0 
�H(X) !����� !#��! � ����������%/7�( ���%&�%�!( !���!�� sp-���!��! X = B, C, O, ��(��0 �# 
����%/7�$ +���!�"��$ ��!&���: 4(w,r-AlN) + X(!�) � 4(w,r-AlN0,75X0,25) + N(!�), �������!'!0,  
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*�� � ��$ %*!���%�� �������"� !��� X, ! � &!*����� ��-
��'� �# ����%&��� �)�!#%���0 �������"� !��� !#��! (��0 
�!�*��! 6���'�$ ���)����( !����� �!���!����!�� ��-
��!�����%/ �# ��( �����%/ &%)�*��&%/ 0*�$&% � ���-
��$ ��)�!, ����!��*�� )��"3�$ (�8 Å), *��)� !���� ��?-
�� )��� �*��!�" ���#!�����$���%/7���). Q!�����, *�� 
��0 �!�*��! 6���'�$ +�������!��0 ��������( +!# ���)-
(����� �!���!����!�" ��� ��!'���� � ����%&�� � ����-
������%/7�( ��0#!���( �����0��0( (&����!��, ����&%�! 
� �.�.), ���!&� ��0 �	�������
��� ����&� ��#��?����� 
+�������!��0 ����!��� w-AlN0,75X0,25 � r-AlN0,75X0,25  

� !�!��'�*��( ��!&��0( ����!��*�� �!��*��!�" 6���'�� #!��7���0 !����� �H(X). ��#%�"�!�� 
������!����� � �!)�. 1. H����, *�� 6���'�0 #!��7���0 �H(O) ��0 r-AlN �! 0,21 6H ��3�, *�� 
��0 w-AlN, ������!���"��, ��0 &%)�*��&�$ ����+�&!��� ������! !�/����0 ��?�� �?��!�" 
���"3�$ (���*��&�$ !&�������� �� ����3���/ & &�������%, ��?��� ��0 �/���������)��$.  
� ��%'�$ �������, ��0 &%)�*��&�$ ����+�&!��� �H(B) � �H(C) �! 0,21 � 0,16 6H ���������-
����� ��?�, *�� ��0 w-AlN, ��6���% �)�!#��!��� )��- � %'����������?!7�( ��������( +!# �! 
������ �����$ ������!��0���0 )���� ����0����.  

�! ���. 2 ��������� ������ � �!���!�"��� ��������� 6��&������( �����0��$ (DOS), ! �!&-
?� ���%&�%�! 6���'���*��&�( #�� E(k) ��0 w-AlN (a) � r-AlN (�). �)� �!���!����!���� ���%&-
�%���� ����+�&!��� 0��0/��0 3���&�#������ ���!'������� ���%��������&!��, ���!&� 
�!&���%�% �!������$ ������ r-AlN ����������%�� ��*&! �, ! �����%�% #��� ������������ —
��*&! X #��� R����/6�!, � �����!�"��� #�!*���� 3����� #!���7����$ #��� (�4,35 6H) ����-
������%�� ����0���% ����(��% �—X, � �� ����0 &!& ��0 w-AlN ��� ����������%�� ��0���% ��-
��(��% �—� � ����!��0��, ��'�!��� �!�*��!�, �3,86 6H (��. �!&?� [ 27 ]). H!�����!0 �����! &!& 
w-AlN, �!& � r-AlN ����!����! �����%7�������� N2p-�����0��0�� � ���������"�� ��)��"3�� 
�&�!��� Al3s,3p-�����0��$, � �� ����0 &!& �!���!�"��� �&�!�� 6��( �����0��$ � ��#%�"��-
�%/7%/ DOS �)��#� ��! #��� ������������ ��!����� �� ����*���. ����%�� �������", *�� 
3����! �!������$ ������ r-AlN ���&��"&� )��"3�, *�� w-AlN (�8 � 6 6H ��������������),  
! ��?��$ &�!$ #��� ������������ w-AlN (!�!&����#%���0 %#&�� (�1 6H) ��!�� �����0��$  
� �*��" ��#&�$ ��������"/. 

 

 
 

���. 2. ������ � �!���!�"��� ��������� 6��&������( �����0��$ (1), ! �!&?� ���%&�%�! 6���'���*��&�(  
                                                           #�� E(k) (2) ��0 w-AlN (a) � r-AlN (�) 

 

	 ! ) � � � !  1

$��	��� %���&���� �%��� ��#�����  
� !�%�� w-AlN � r-AlN  

(� 	��'��� �� ���� !�	���
��( �����)� 
AlN0,75X0,25), �H(X), 6H 

���������� B C O 

w-AlN0,75X0,25 1,427 0,505 0,452 
r-AlN0,75X0,25 1,221 0,346 0,664 
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���. 3. ��������� 6��&������( �����0��$ ��������( +!# w-AlN0,75X0,25 (1) � r-AlN0,75X0,25 (2) ��� �!#��*- 
   ��( ���!( ���!��! X = B (a), C (�), O (�). ��&!#!�� �!&?� �!���!�"��� �&�!�� 2p-�����0��$ !����� X 

 
��(��0 �# ������ ?���&�$ #���, ��?�� )��� )� ��������?��", *�� ��������� )��! � %'-

�����! � &����!���*��&%/ �!����% +!# w-AlN � r-AlN ���?�� ��������" & *!���*���% ��%�-
��3���/ �!������$ #��� (����*��� ���!���), ! ��������� &�������! — & *!���*���% #!���-
����/ #��� ������������ (6��&������$ ���!��) �, &!& ���������, & ��0�����/ % �)��( ����-
+�&!��$ ������! !�/����0 ���!���*��&�$ ������������. ���!&� ��#%�"�!�� �������������-
��'� �!�*��! 6��&������'� �������0 +!# w-AlN0,75X0,25 � r-AlN0,75X0,25 ��������"���%/� � )���� 
���?��� (!�!&���� ���0��0 �������!��0 �! �( 6��&������� � �!'������ ���$���!. �! ���. 3 
������!����� DOS (�� �����"����� ��0 &!?��$ �# �������( &��������), �!��*��!���� ��0 
�/���������)��$ � &%)�*��&�$ ��������( +!# ��� �!#��*��( ���!( ���!��!, ! � �!)�. 2 — 
��������� 6��&������( �����0��$ 6��( +!# �! %����� s���� (N�,	(EF)), �( ������!0 ���0��#!-
��0 P = |N�(EF) – N	(EF)|/[N�(EF) + N	(EF)], ! �!&?� ��&!�"��� �!'������ ������� (��) !��-
��� ���!��! � ������ �!'������ ������� � �!�*��� �! �������%��%/ 0*�$&%. H����, *�� ���-
������ )��! � �/���������)�%/ ���%&�%�% AlN �������� & �%7���������% ��������% �!�7��-
����/ �����0��$ �!������$ ������, � ��#%�"�!�� &�����'� �� ����!��0/7!0 
���� ����(
 �&!-
#��!���0 #!��������$ � ��?!7�$ ��?� EF, � �� ����0 &!& ����!��0/7!0 
���� ���#
 ��!������0 
*!���*�� �!&!����$, � ��#%�"�!�� ������! w-AlN0,75B0,25 (!�!&����#%���0 100%-�$ �������$ ��-
�0��#!���$ ���+�������&�( 6��&������( �����0��$, (!�!&�����$ ��0 �!'�����'� ���%���!��!. 
�������, *�� 2p-�����0��0 )��! ���%� ��)0 �(�?�� �)�!#��: #��! B2p� #!������! � ��?�� ��-
?� %����0 s����, ! #��! B2p	 ��*�� �������"/ �!&!���!. �������%/7!0 �!��%/ �������%/  
 

	 ! ) � � � !  2  

*�������� +���	���"� ��������� �� �	���� /�	��  
(N�,	(EF), ����./6H, � 	��'��� �� ������	����( �'���), %��'���� �� �#������ #���	�%�)�� (P),  

#���"� 44 ������	����� �'��� (�tot, �B) � ����
�"� 44 sp-��#����� (�X, �B),  
	���'�����"� ��� ������	���"� w-AlN0,75X0,25 � r-AlN0,75X0,25 !�% (X = B, C, O) 

���������� N�(EF) N	(EF) P ��)7 �X  ���������� N�(EF) N	(EF) P ��)7 �X  

w-AlN0,75B0,25 0 3,89 1 4,00 0,42 r-AlN0,75B0,25 2,42 1,89 0,12 0,04 0,01 
w-AlN0,75C0,25 0,30 7,36 0,92 1,98 0,29 r-AlN0,75C0,25 1,31 2,82 0,36 0,47 0,13 
w-AlN0,75O0,25 1,79 1,80 �0 �0 �0 r-AlN0,75O0,25 0,83 0,83 �0 �0 �0 
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+!#% 6������!��!0 0*�$&! (��. ���. 1) �)�!�!�� )��#&�� & ����*��������% �� (4,00 �B), ��� 
6��� �!�)��"3��� ��&!�"���� �� (�0,42 �B � ������!( MT �+��� ��)�!���'� �!��%�!) �)-
�!�!/� ��������� !���� )��!, &���� ��'�, ��!������"�� ��)��"3�� �� (�0,15 �B) ���%��-
�%/��0 �! !���!( !#��!. ����)�!0 ���%!��0 ����� ����� � ��0 ������� w-AlN0,75C0,25, ���!&�  
� 6��� ��%*!� �������� �!�7������� �����0��$ �!������$ ������ �� ����" ����&�, � %�����" 
s���� ��?�� �����'� ��?� �����&! �� ����!��0/7�$ 
���� ����(
, �������������� #�!*���� 
N� (EF) ����*�� �� �%�0, � �!��!0 +!#! (!�!&����#%���0 �������$ ���0��#!���$ ���&��"&� 
���"3�$ ������� (P = 0,92), ! �����$ �� �� 6������!���$ 0*�$&� ���&��"&� ����*!���0 �� 
����*�������'� (1,98 �B). ���!&� ��0 &%)�*��&�$ ������� r-AlN0,75B0,25 �������� �������$ )�-
�! �������� ��3" & ��#�!*����"��$ �������$ ���0��#!��� ���+�������&�( �����0��$ 
(P = 0,12) � �!���% #�!*���/ �����'� �� 6������!���$ 0*�$&� (�0,04 �B), �� �%7����% �!�-
�!0 �������!0 +!#! ��?�� )��" �(!�!&����#��!�! &!& ���!'�����$ ���!��, 6��&������� 
�������� &�����'� &!*�������� ����� ������!���� � ������ ?���&�$ #���. ��� �������!��� 
&%)�*��&�'� AlN %'������� ����� ����� ���&��"&� )��"3�� (�� ��!�����/ � r-AlN0,75B0,25) 
�������� �!�7������� �!������$ ������, ���!&� ������!0 ���0��#!��0 ���+�������&�( ��-
���0��$ (P = 0,36) � ��&!�"��� �� ��������( !����� (�0,13 �B) �&!#��!/��0 #�!*����"�� 
���"3��� �� ��!�����/ � �/���������)��$ +!#�$ w-AlN0,75C0,25. ����%������ �������$ &�-
������! ��0 �)��( ����+�&!��$ AlN �������� & *!���*���% #!�������/ #��� ������������, 
��� 6��� �������� �!�7������� �� �����0��$ �&!#��!���0 ���%7���������, � 6��&������$ 
���&�� ������ r-AlN0,75O0,25 � w-AlN0,75O0,25 ����� ���, (!�!&�����$ ��0 ���!'�����'� ���!��!. 

	!&�� �)�!#��, � ����*�� �� �/���������)��'� ������! !�/����0, ��������� sp-�����-
��$ � !#���%/ �����3��&% r-AlN �� �������� & ����(��% &����!��! � �!'������ �����0���, &�-
����� (!�!&����#��!���" )� #�!*����"��� �������� �!�7�������� �'� �!������$ #���, ���-
���!���"��, ��#��?����" �����"#��!��0 &%)�*��&�$ ����+�&!��� AlN � &!*����� ��(����$ 
�!����� ��0 ��#�!��0 d0-�!'����&�� � ����&�$ �������$ ���0��#!���$ ��������$ ��&! ����-
��!��0���0 �!������0���$. 

7�����	�� 

� ������*����� ��������������'� �����! FLAPW-GGA ��������� ���������!��� #��-
��$ ���%&�%�� '�&�!'��!�"��$ � &%)�*��&�$ ����+�&!��$ ������! !�/����0, �������!���( 
sp-������0�� ()����, %'������� � &���������) �� !#����$ �����3��&�, �! �����!��� ���%-
*����( ��#%�"�!��� �!� &�!�&�$ ��!������"��$ !�!��# �( 6��&������'� �������0 � �!'�����( 
���$���. ��(��0 �# �����& 6���'�$ #!��7���0 !#��! !���!�� ���!��! � &����!���*��&�$ ���%&-
�%�� ��������, ����!�� �����!�����"��� ������ � ���, *�� ��0 &%)�*��&�$ ����+�&!��� AlN 
��?�� �?��!�" ���"3%/ (���*��&%/ !&�������" �� ����3���/ & &�������%, ��?��� ��0 '�&-
�!'��!�"��$, � ��%'�$ �������, �)�!#��!��� )��- � %'����������?!7�( +!# � %*!����� �����$ 
������!��0���0 )���� ����0����. ��&!#!��, *�� ��������� )��! � %'�����! � �/���������)-
�%/ ���%&�%�% AlN �������� & +�������!��/ % ��������( ������ 6��&������'� ���&��!  
� )��#&�$ & 100 % �������$ ���0��#!���$ ���+�������&�( �����0��$, ��#���0/7�$ �( �(!-
�!&����#��!�" &!& �!'������ ���%���!���, � ��%'�$ �������, ��0 &%)�*��&�$ +!#� ������! 
!�/����0 ��� !�!��'�*��� �������!��� �����0��� d 0-�!'����#�! �� ��!��#%���0, ��'�!��� 
��#%�"�!�!� ���������!��0, ������� r-AlN0,75B0,25 � r-AlN0,75C0,25 ������!��0/� ��)�$ ���!'-
�����$ � ��!)��!'�����$ ���!�� ��������������. 	!&�� �)�!#��, &%)�*��&!0 ����+�&!��0 
AlN ������!��0���0 ����� ������&�����$ ��(����$ �!�����$ ��0 ��#�!��0 d0-�!'����&��, ��-
?��� '�&�!'��!�"�!0. 

 
�!)��! ������?!�! +����!�"��$ ������$ ���'�!���$ 
��������!��0 � �!#�!)��&� �� ���-

��������� �!��!�����0� �!#����0 �!%*��-��(����'�*��&�'� &�����&�! ������ �! 2014—
2020 '���
 �� �!��!�����/ 
���%����0 �!��������
, ��'�!3���� e 14.575.21.0006, ������-
+�&!��� ����&�! RFMEFI57514X0006. 
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