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� �������������� ��������-����!����"� ����#� $%��&������ '����(����) ���������  
� �(�*��+���� ������) ��/�� �(���#��� �����%�/(��-#�����!����� ��#���(������ 
�*(�������/ ��!�!�0� #�$����� � "(�$��� � %���(������� ������� "(�$���. ���� �&��-
�� ��(�"��0� ���!���) '��("�� �*(�������/ �������) � ���/� "(�$���, ���%�����(���-
�0 #�� ��������� #�$�����*(�������/.  
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� ) * + � & / �  0 ) % & 1: "(�$��, "(�$��, ��!�!�0� #�$���0, ����# $%��&������ '���-
�(����) ���������, �����%�/(��/ #�������. 

 
��$���0 � "(�$��� ���"�� "�#0 �0�0��;� ����(�� ��� #�/ $%�#����������) ���(�� ���-

#����(�����0� �(�#, ��� � #�/ ��+���(�0� (�<���), � ���*������� #�/ ������������/ "(�$�-
�� � ��!����� ����#�����/ ��)�(���� � /#�(�0� (�����(�� [ 1 ]. ��#��&����0� ���(�+#���/ 
"(�$��� ��+�� (������(����� ��� �*(�������� � �*=�#������ *���<�"� !���� ��!�!�0� #�-
$�����, ����(0� #�$�(��(%;� ��� #�+� ���/;� �"� �(�������!���%; (�<���%. �� ��"�#�/ 
#����"�%� �"(���0) �(�"(��� � ��������� ��((��/&�) ��+#% �(�(�#�) ��!�!��"� #�$���� 
��� #������&�� � ����������%;>��� ��������/�� ������!�����, ��(��!����� � '����(�!�-
���� ���)��� "(�$���. �#���� #� ��� ��( �(�&��� �*(�������/ #�$����� (�#�� (������(������/ 
�� ��������!����� %(���� � ����� �(���%>�������� '���(�!����) ��(����( *�� %!��� ������-
��-����!����) �(�(�#0 ��+�����0� ������#�)����) ��� +� $���������"�!����) ��(����(  
� �������������� (��%(�����(���0� ��(���(��&���0� ����#�� [ 2 ]. �����(�#�������� ��#�-
��(������ �*(�������/ (�#��&����0� ��!�!�0� #�$����� � "(�$��� � �������������� ��(��-
�(��&���0� ����#�� �����+�� �� #������� ���0� �%��(=/!�)��� �102 ������ [ 3 ]. 

? #����) (�*��� ���� (������(������/ �����+����� ������������/ ��������-����!����"� 
����#� $%��&������ '����(����) ��������� � �(�*��+���� ������) ��/�� (DFTB) #�/ ����-
�%�/(��-#�����!����"� (��) ��#���(�����/ �*(�������/ (�#��&����0� #�$����� � "(�$���. 
H�������, !�� ����) ����# ��+�� ����� ������0� ����(%������ � %#�!�0� ����(������� ��-
+#% ��(�"��� ��(���(��&���0�� ����#��� � ����#��� �����%�/(��) �������� #�/ ��#���-
(�����/ �*(�������/ #�$�����, ������// �(���#��� �����(�#������%; ���%�����&�; �� ��/�-
����/ � �%��(=/!�)��� �103 ������ �� �������%�#�0� ����(����� �(����, ������/�� �(� '���  
� (����� ��������) �����. 

�%2�)� � 3�4%2 510+�41. ?�� �� (��!��0 �(���#��� ����;!������� � (����� ����#� 
DFTB [ 4 ], ��� ����������(����� � �(�"(���� deMon � %!���� ���(���� '��("�� #����(����-
�0� ������#�)����) [ 5, 6 ]. ? ��!����� �������) ��#�����) ������0 �0*(��� �����/ ������  
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�-"(�$��� �� <���� "(�$����0� �����, '�������(��/ "����"�������/ /!�)�� ����(�) ��(������ 
��� ��(��#�!����/ �%��(=/!�)�� 10�10�3 "(�$��� (���"� 1200 ������ �). H�(����!����0� ��-
�(#����0 � (���(�#������ ���%����� ������ *0�� ���%!��0 �� (��!����� �(� 300 K ��� #�/ 
������!����"� (NVT) �����*�/, #����"<�"� ��(��#�����!����"� (��������/ (5000 <�"��  
� �(�����0� ����(����� 1 $�). �#�( '�������(��) !����&0 ��#����) ������!����) '��("�� 
�(�#�����/��/ ��� ��������� ��(������%��(������ � ��#���(�����/ �%��� ��#���/ ���������-
�%;>�� #�*���� � ���%���0 ������ �� �0#�����0� $(�"������ ������, ����� !�"� ��� �����-
�0 ��#���(������� � (�+��� �� ��� ���(�������!����� (NVE) �����*�� (10 000 <�"�� � ��-
��(����� 0,1 $�). ������������� (/# ������ ����� '��� �(�&�#%( ��#��("��� ���+� �� ���+�-
"%� ��� NVT �����*�� �(� 600 K (5000 <�"�� � �(�����0� ����(����� 1 $�), ����(0) #������-
(�(���� %���)!������ �������;>�� �� �(�#<����%;>�� '���� #�$�����. ��"����� ����) �(�-
&�#%(� � #����) (�*��� ���� (������(������� ������ &���(����0� (��*��0�) %#�(0 !����& 
�����) '��("�� (25, 50, 100, 200 ��� 300 '?) �#��� ��� �, ���*%+#��<�� ����� ����(������0� 
$(�"����0 ��� �#�� ���� ��� %!����� �� <���� ������ ("����"������0) ��� -�*(���0)).  

�60"72�!�� 5�#")8414%&. ����(��%(�0� ���!���/ #�+� #�/ '��("�� �*(�������/ ��!�!-
��) �������� � "(�$��� ���;� *���<�) (��*(�� �� 12 #� 60 '?, !�� ��/���� � ����� ��(�#���-
���� '��) ����!��0 (� �*(��������� �� #�$���� �� R(�����; ��� �� K�����, '����(����-
�����0�� �����*��� �*(�������/ #�$���� � ����#�� �&����) [ 2 ]. ��<� ��(����!�����/ DFTB 
�&���� ��(�"���"� ���!���/ '��("�� #�/ ��/�����/ ��!�!��) �������� � �����(������� "(�-
$������ �������� *�� �*(�������/ #�$���� R(�����/ #��� ���!���� ��(/#�� 18—22 '?, !�� 
*����� � '����(�����������% ���!���; 15—20 '? #�/ ���>���/ ����� �#��� ��� �, �(�#��-
"�����% � [ 7 ] #�/ "(�$���. 

H����#%;>�� ��#���(������ �� ���"����)��) ������ �� <���� "(�$����0� ������, ��� 
������� �0<�, ��������, !�� '�� ���!���� ��+�� ��(��(������/ � *ó��<%; ���(��%, � �0/���� 
����������� ��(�"���) '��("�� �*(�������/ �������� �� ����!�/ ��+���+�>�� �����. ? !���-
�����, �(� ���*%+#���� �� 25 #� 30 '? ��*�;#����/ �*(�������� ��(����+��%>�) ��������, 
����(�/ �� �(������ (����*���(%�� � �0*��0� ������, �������%�<���/ �� ��+���+�>�"� 
���/ (�� �����&�/ [ 8 ]). 	���� �*(����, ��*�;#����/ ��"��>���� � #������&�/ '��("��, �#-
���� $�(������ �*(�������/ #�$���� �� �(�����#��. H(� ���*%+#���� � 31 � 50 '? %+� ��-
*�;#����/ �*(�������� ���*�����) �������� *�� (������(%�&�� � ����(�������� ���� � ��/�-
����� ��+%������"� ����� �� "�%*��� � 2 � 4 ���/ �������������� ((��. 1, �). �������� �*(���-
����/ ����"� #�$���� ��+�� *0�� ������ ��� '���$���0): �����# �����0� ���>���) ���;!��� 
�#�� ����� � �����#��������0��, �#�� �� �#���, �0*�����/�� ������ �� ��(���� ����� � ��-
+���+�>�� (�� �����&�/ [ 9 ]). 	���� �*(����, �����(�#������� ���%�����(�����0) � #����) 
(�*��� �������� �*(�������/ ��+%�����0� ������ � (�#��&�����-����%��(������� "(�$��� 
��"���%���/ � ��#���;, �(�#��"��<�)�/ �� ������ ��(��#�����!����� �&���� %���)!������ 
(�����*(���0� #�$�����, �(���#��<���/ � �������������� #(%"�� (��%(�����(���0� ��(��-
�(��&���0� (��!���� [ 2 ]. �*��(%+����� ���!���� ��(�"���) '��("�� �*(�������/ ����#���/ 
� ����!��� ��"����� �� ���!����� 30 '?, ��)#���0� � �������������� �� (��!���� � (����� 
��(���(��&����"� DFT ����#� �� �(���(� #�%����)��) /!�)�� "(�$��� [ 3 ]. 

����/�%�0) �������� (����*���&�� �������� ��� ��"(�&�� ����� � ��+������� �(�-
��(������ ��+�� *0�� �(����+�� ����!��������, �������(%/ ��(�(���(�#������ ������!����) 
'��("�� ������ �� (���0� ����� ������ ((��. 2). 	��, �(� ���*%+#���� '��("��) 25 '? �(��/ 
+���� �������� � ����(�������� ���� �������/�� ����� 25 $�, ����� ����� (����*���&�� ��/ 
'��("�/ ����!����� #������(%�� �(���%>�������� �� ��(��� ����(�������� ���� � ��<� ��-
*���<�/ !���� '��("�� ��(�#����/ ��+���+�>��% ���;. ?��*%+#���� 30 '? %����!����� �(��/ 
+���� �������� #� 200 $�, � �(� 31 '? ��*�;#����/ ��"(�&�/ ����� � ��+%������� �(���(��-
���� ��+#% ���(0� � �(����� ����(������0� ����� � �"� �����#%;>�� ���(������� � (�<���% 
���(�"� ���/. 

V���� �0����� ���!���/ '��("�� ���*%+#���/ (>100 '?) �#���������"� ����� �(���#/�  
� �0*�����; ����� �� (������(������) ��#�����) ������ � �(���������+��) ���(��0 ��"���-
�� �����% +� '���$�����% ��������%. �#���� ��(��!��� (���������� ����� '��("�) ��+�� 
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�	�. 1. R������0� ��(%��%(0 ����� �� ��#���(�����/ ����#�� DFTB ������ �-"(�$��� � ����(�����-
�0� ������, ���*%+#���0� &���(����0� %#�(�� '��("�� 50 '? (�); "(%���) �� <���� ����(������0� 
������, ���*%+#���0� &���(����0� %#�(�� � �%���(��) '��("��) 100, 200, 300 '? (%, �, *) ��� 300 '? ��  
                                                ��%!�)�0� (���(�#������� �����0� ���%����� (') 

 

 
 

�	�. 2. H�(�(���(�#������ ������!����) '��("�� ��+#% ���/�� � <�������)��) ������ �-"(�$��� � (�-
�%������ ���*%+#���/ �#��"� ����(�������"� ����� ��*��0� %#�(�� (����) '��("�� �"�%*� ������, ��-
*�;#����� � ��#� �����%�/(��) #������� ��������-����!����� ����#�� DFTB. \��("�/ ��+#�"� ���/  
                                   �!������� ��� �%��� ������!����� '��("�) �"� ��#����0� ������ 
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��*�;#��� � �� "(%��� ������, !�� ������/�� (������(����� ��������� ��"��>���� � *���� �0-
����� '��("�), �����*�0� �0�0���� ���!������� *���� ���+�%; � �(��&�������� ��%; ��(-
���% #�$�����*(�������/ � ����������� �� �0*�(����) "(%��0 ������ � ��(����!�����"� (��-
�(�#�����/ ���%�����. 

? !��������, #�/ ���%����, ����������%;>�"� �%���(��) '��("�� ��(/#�� 100 '? � �(�-
���#0�����"� ��(����!����� � %!����% �� <���� ����(������0� ������, �� �*��(%+������/ 
�*(�������/ #�$����� (��. (��. 1, %, �� �����&�/ [ 10 ]). H(�����#�� ��������!������ "(%���-
��) �������� (�0*������"� $(�"�����) *�� ����)-��*� ��#���) (������(%�&�� ����(������,  
� ��*�;#����/ ��(����(��/ ��(���� ��������"� ������. H(� ���*%+#���� ���%����� � �%���(-
��) '��("��) 200 '?, �(����#0����0� � ��) +� "(%��� ������ �"�%*� ������, ��*�;#��� $�(-
��(������ �"�(/!�"�� ������ � ��������) ���($���&��) ��(%��%(0 "(�$��� #� "�%*��0 � !�-
�0(� ���/, ����(0) ��%��/ ������(�� �(��/ ��������!�����/ � �*(��������� #�$���� �� R(��-
���; — �������� �� ����(������ � ��"(�(����<�� � "�%*����� ��+#�%���� ������ 
(��. (��. 1, �, �� �����&�/ [ 11 ]). 	� ����, ��*�;#����� ����/ +� ���"���/ ��(����, ��� � #�/ 
��"��>���/ ���%���� �#��������0� ������ � '���$���0� ���������� ��/�����/ ��+������-
"� �����. 

���%���0, ����������%;>�� *���� �0����� �%���(�0� '��("�/� ��(/#�� 300 '?, �(�#�-
����0� ��� +� ����(������0� $(�"������ ��� #�/ ��%!�/ ��*���"� %#�(�, ��� � �� ��%!�)�0� 
(���(�#�������, ���+� #������(�(����� �*(�������� �"�(/!�"�� ������ � �������%; ���($�-
��&�; �(�������!����) ��(%��%(0 "(�$���. �#���� �(� #�����)<�) (������&�� ��(%��%(0  
� ��#� �����%�/(��) #������� �� (��(���������&�� �� ��*�;#�����, � � ���"���) ��(%��%(� 
��/��/���� "(%���(���� sp3-"�*(�#�������0� ������, %���)!��0� � ��#� �����#%;>�"� #�-
�����������"� ��+�"� (��. (��. 1, *, �� �����&�/ [ 12 ] � (��. 1, ', �� �����&�/ [ 13 ]). ? !�-
�������, ���� ��*�;#����� �*(�������� ������������/����0� #���(��, &���!�� �� !��0(�� 
������, �&������������0�� ����& �� "�%*��� 3—5 �����. ����(����, !�� � ����(������ ����/ 
���+��/ ��(���� #�$���� ���"#� ���%����� �� �0/��/���/ ������ — ����(������0) ���) (�-
�����(%�(%���/ � �#�����0) "����"������0) ���), ��*� #�$��� ��+�� *0�� �<�*�!�� ������  
� (����� #������!�� �������!������ ��(%��%(�0� #�$����� � ����;!������� ����(�������� 
"(�$������ ����, ���(���(, ��� �������� ��� #�$���0 ���%��—�'���� � ��(%<����� !����-
��� "����"�������) %������� (��. (��. 1, ', ��# ���(�%). 

? �����/>�) (�*��� � (����� ����#� $%��&������ '����(����) ��������� � �(�*��+���� 
������) ��/�� �(���#��� �����%�/(��-#�����!����� ��#���(������ (�#��&�����-����%��(�-
�����"� �*(�������/ #�$����� � "(�$��� � %���(������� ������� "(�$���. ������������� ��-
��"� ��#��#� ���(�0� ��������� �(������ ��#���(������ �*(�������/ � ������!����) %���)-
!������ ��(%��%(�0� #�$����� � �%��(=/!�)���, ���;!�;>�� 1200 ������, �� ����(���� �(�-
��� ��(/#�� �������%�#0, ������/�� �(� '��� � (����� ��������-����!����"� �������/ �(�-
(�#0 ��+�����0� ������#�)����). ? ����!�� �� �� ��#���(�����/ � (����� ��(�"�"� ����#� 
DFT [ 3 ], ����/ ��#��� ����������� ����;!��� �����+��� �������� ���/��� ��(��#�!���� 
�����(/;>���/ #�$����� � ������/�� %!��0���� ����� '$$���0 (������&��, ���, ���(���(, 
�������;>�� ����� %#�(� ������0� �����/. \�� ��������� �#����� �&���% ��(�"��0� ���!���) 
'��("�� �*(�������/ � (��%������ ��*���"� %#�(� � �(����� +���� �������), �������;>��  
� ������� "(�$��� (����) ���>��0. V0�� ���%�����(����0 (�����*(���0� ��(���0 #�$����-
�*(�������/ � ����������� �� ����� $����(��, ��� ��(%+���� ���/ (�����(�����0) � ��#� "(�-
$��� ��� ���) � ������) � ��(����( ��(��!��"� (���������/ '��("�� (��"��>���� �� �#���!-
��� ����� ��� �� "(%��� ����(������0� ������). ���%�����0 �(���#���0� ������ #������(�-
(%;� *���<�� �����+����� � ��(�������0 �������������"� ��#��#� #�/ �����"�!��"� ��#�-
��(�����/ �*(�������/ (�#��&����0� #�$����� � � #(%"�� ����(�����. 

�.�. L�/<�� *��"�#�(�� �����)���) $��# $%�#���������0� �����#�����) (�(���� 13-03-
00272-�). ��*��� �.�. K���� ��##�(+��� �(������ H(���#�%�� �(� ��� 15-20-3-9. 
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