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���������������� ������, ����!"�#����� # ���$��%%� CRYSTAL06, � ���&� %���� 
�'�#�������(!��� # )�"!'� �'�#�����%��� ��)!����� !'���+"�#��� ��- !''����#��!- 
��!'����!/�'��� '��7��7��, 7��7$!� ���'���� ! �);�%��� %��7���, "����� '��7��7�� 
! ������'�! '�'��-�!� ��- '�%��'�#� �!��!��# '���)��. ��'/��� #�����-�!'+ # ��%��� 
����!! <7��(!����� ������'�! ' !'���+"�#��!�% �����+��� ! $���!������ <7��(!�-
����# ��- ��!'��!- �)%��� ! ������-(!!. ��- �)>�$� �!�� �7)!/�'��� ��?���! #'� 
��''%�������� '���!���!- %�$7� )��+ ��''��#���� # '���7@>�% ���-��� !� ����'!-
���+��� '��)!�+��'�!: AgN ('��7��7�� ��%����� '��!), AgN2(<�@��!��), Ag2N (�7��!-
��) ! Ag3N (���!-ReO2). ����"���, /�� AgN, AgN2, Ag2N -#�-@�'- %������%!, � Ag3N — 
���7���#���!��% ' "����>����� "���� # 0,25 �E. 
!%!/�'��- '#-"+ # ��!� '���!���!-� 
��%!%� %�����!/�'��� !%��� !���7@ ! ��#������7@ '�'��#�-@>!�. 
 
� & ' ( � % ) �  * & � % $:  �!��!�� '���)��, ��!'����!/�'��- '��7��7��, 7��7$!� ��'��-
-����, ���!��!'�����, %��7�! 7��7$�'�!, "����- '��7��7��, ������'�+ '�'��-�!�, 
����!����#'��- "�'������'�+, �!%!/�'��- '#-"+. 

������	� 

��$���- 7'���! ���%�!�!/�'�!� �#����#�-%����!/�'�!� #�/!'���!� ���%��� ! ��������-
��� '��7��7�� ��"#��-@� ���#��!�+ ������!/�'��� %����!��#��!� ��#�� %����!���# ' ����-
'��"��!�% !� '#��'�# ! ��#�� '��'�)�# '!���"�. 

�!��!�� %������# !�����'�� '#�!%! �������$!/�'�!%! ��!��&��!-%!. 	��, �!��!�� III 
$�7��� ��?�! ��!%����!� # ������������!�� ��- '�"���!- ��!)���#, ��)���@>!� # #!�!%�� 
! 7�+���<!�����#�� �)��'�!; �!��!�� ���������� %������# ?!���� !'���+"7@�'- ��� %���-
�!��� ��- '�"���!- ��&7>!� !�'��7%����#, %�$�!���� ��!)���# ' "���%!��@>!%! 7'����'�-
#�%!, ���������#, ! ��� '#-"��� ' !� #�'���� ���/��'�+@, ��%�����7��� ���#���!-, '�����-
'�+@ ����!# ��!'���!-. �'�)7@ $�7��7 '�'��#�-@� �!��!�� )��$������� %������#, ������� 
��%!%� %����!��!��# MN (M =  Cu, Ag, Au, Pt) �)��"7@� '���!���!- �!�� MN2 ! M3N.  

H���������� ! '��7��7���� '#��'�#� CuN, AgN, AuN !"7/��! # [ 1 ] ����������(!��+��% 
�!�����% %�����% ��!'���!������ ���'�!� #��� (FP-LAPW), #��@/�- )�"!' �����!"�#����� 
��)!����� (+lo); '���!���!- PtN [ 2 ], IrN2, PtN2, AgN2, AuN2 ��''%���!#��! # [ 3 ] ! Cu3N # [ 4 ], 
$�� !'���+"�#��! %����� LAPW ! �!������ ��%)!��(!! ���%��� ��)!����� (LCAO). ����� 
!" "���/ ��!� !''����#��!� -#!��'+ 7'����#���!� '��7��7���� '��)!�+��'�! ��!� '���!���!�, 
��'���+�7 ���+�� ��������� !" �!� (CuN, PtN, PtN2, Cu3N, Au3N) '!���"!��#���, ��!/�%, ��� 
���#!��, ��! #�'��!� ��#���!-� ! ��%�����7���. 

�!��!�� '���)��, "� !'��@/��!�% Ag3N [ 5 ], �� ��'��->�$� #��%��! �� '!���"!��#���, 
/�� �� ��%�?��� !% '���+ ����%���% ������!/�'��$� !"7/��!-. 	��, # [ 1 ] # ��%��� ����!! 
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<7��(!����� ����������� ������'�! (DFT) # ��!)�!&��!! �����+��� ������'�! (LDA) ! �)�)-
>����� $���!������ ������'!%�(!! (GGA) ��- ��!'��!- �)%��� ! ����������� ������-(!! 
!''����#��� '��)!�+��'�+, ����������� ! <!"!/�'�!� '#��'�#� AgN # '��7��7��� (!���#�� 
�)%���! (ZB), ��%����� '��! (RS), ����!�� (�"!- (CsCl) ! #@�(!�� (W). ����"���, /�� ��!)�-
��� 7'���/!#�� -#�-��'- '��7��7�� RS, � �!%!/�'��- '#-"+ # ��)�#���!� � !����%7 ! %�����!-
/�'��%7 ��������7 ��!�)������ ��#������7@ '�'��#�-@>7@, /�� �)7'��#���� ������'�% "��--
�� �� ���%� '���)�� � �"��7. E [ 6 ] %�����% FP-LAPW+lo ���7/��� "��/��!- ��'��-���� ��-
?���!, �);�%��� %��7�+, ����$!! �)��"�#��!-, "����- '��7��7�� ! ������'�+ '�'��-�!� AgN  
# '��7��7�� ZB. �����!/�'�!�, ���%��!��%!/�'�!� ! ����������� '#��'�#� ���$� '���!���!-  
# '��7��7��� �!�� RS ! CsCl �� �'��#� ��'/���# ' !'���+"�#��!�% '�����-@>!� ���%7 �'�#��-
�����(!���# (PP) ! LDA !''���7@�'- # [ 7 ]. �%���'- ���� ��)��� [ 3 ] �� !''����#��!@ %���-
�!/�'��� '��)!�+��'�! AgN2, $�� %�����% FP-LAPW+lo (LDA, GGA) ����"���, /�� ��� '���!-
���!� !%��� '��7��7�7 <�@��!�� (F), ! ��� %�&�� )��+ �)�'��#��� !'���- !" $��%���!/�'�!� 
'��)��&��!� ! �!�� ���%��� �����!��(!!. �''����#��!� Ag3N �� ���#��!��'+, � #�"%�&��- 
<��%� Ag2N �� 7��%!����'- #��)>�. 

E ��'��->�� ��)��� ���%�!�!/�'�!%! %�����%! �'�#�������(!��� # )�"!'� ���'�!� #��� 
# LDA ! %�����% LCAO # ��%��� DFT c LDA ! GGA <7��(!�����%! ���$��%%��% ����% 
CRYSTAL06 [ 8 ] #�������� ��'/��� ����������� '��7��7��, ! �� ���� �'��#� !''����#��� 
'��7��7���� ! 7��7$!� ��������!'�!�!, � ���&� �'�)����'�! �!%!/�'��� '#-"! '���!���!� 
AgN, AgN2, Ag2N, Ag3N.  

+���� ������� 

E #�/!'���!-� DFT ' ��%�>+@ ���$��%%� CRYSTAL06 !'���+"�#��!'+ ��!)�!&��!- 
�����+��� ������'�! ' �)%���% [ 9 ], ������-(!�� [ 10 ] (LCAO LDA) ! $���!������ ��!)�!&�-
�!� # #��!���� GGA [ 11,12 ] (LCAO GGA). V�"!'��� ��)��� #�)!���!'+ ��� Ag_HAYWSC-
2111d31G (sp)8(sp)1(sp)0(sp)0(d)10(d)0 [ 13 ]; N_6-31d1G (1s)2(2sp)5(3sp)0(3d)0 [ 14 ]. 

��'/��� ���&� #�������� # �����+��% ��!)�!&��!! [ 10 ] DFT ' !'���+"�#��!�% )�"!'� 
�'�#�����%��� ��)!����� [ 15, 16 ] — PP LDA. E ���% '�7/�� ��?��!� 7��#���!� 
���—p�%� 
����'��#�-��'- # #!�� �!������ ��%)!��(!! )����#'�!� )�"!'��� <7��(!�, #�/!'�-�%�� ��� 
��?���/��� '7%%� �'�#�����%��� <7��(!� (���). �� ���!��+��� /�'�! !%�@� #!� �������-
�!��#����� '������#'�!� <7��(!�, "��/��!- ��'������ ������� �������-@�'- !" 7'��#!- ��!-
�7/?�$� '�$��'!- ' /!'�����%! ��� ����$� &� �!��. ��- ���%�# '���)�� !'���+"�#�� )�"!'  
s- ! d-<7��(!�, � %!�!%��+��� )�"!' ��- ���%�# �"��� ��'?!��� d-<7��(!-%! #�")7&�����$�, 
!��!"!��#����$� '�'��-�!- ' #�������� ���<!$7��(!�� s1p1,75d0,25. ��- ��!'��!- ����������-
!����$� #"�!%����'�#!- !'���+"�#��� ���#���!�(!����, '�����-@>!� ���%7 �'�#�������-
(!��� �!�� BHS [ 17 ]. ������ ��������������� ����$!� #�/!'�-�'- ' ��%�>+@ ������"��&�-
�!- V����#'�!� <7��(!� # �-�� q7�+� �� ���'�!% #����% ' ����$!-%! �� 32,0 ��.��., �)>�� 
/!'�� ������� # "�#!'!%�'�! �� �!�� '���!���!- '�'��#�-�� �� 1350 �� 4450, /�� �)�'��/!#��� 
��/��'�+ #�/!'���!- ������ ����$!! ���-��� 5�10–4 ��.��. H��������7@ ������'�+ �� ��&��� 
!����(!! '�%�'�$��'�#����$� ��?��!- 7��#���!� 
���—p�%� #�/!'�-�! %�����% '��(!��+-
��� ��/�� �� k-'���� ��"%����'�! 8�8�8, /�� �)�'��/!#��� 7��#���#��!���+�7@ ��/��'�+ ��!-
'��!- ��#�����'�! q��%! !, ���%� ��$�, �)>7@ '�$��'�#����'�+ ��"7�+����# #�/!'���!� %�-
����% �'�#�������(!��� ' ��'/���%!, #���������%! �� �'��#� ���� CRYSTAL06.  

���7$!� ��'��-���� ��!'�����# �������-�!'+ '���������%! '���'�#�%! ������  
CRYSTAL06 ' !'���+"�#��!�% %����!�! [ 18, 19 ]. 

��
��-���� 	 	
 ����"���	� 

�!��!�� '���)�� ���� �� '!���"!��#���, �����%7 ����� !" "���/ ������!/�'�!� ��'/���# 
-#�-��'- ���������!� !� #�"%�&��� '��7��7�, �'��#����� �� ��!�(!�� %!�!%7%� ������ 
����$!!. E ���$��%%� CRYSTAL06 ���(��7�� ���!%!"�(!! ����7'%������, � # %����� PP LDA 
���!%��+��� ����%���� ��?���! �������-�!'+ !" 7'��#!- ��!�7/?�$� '�$��'!- /!'������ 
"�#!'!%�'�! ������ ����$!! ' 7��#���!�% '�'��-�!- [ 20 ].  



���vZ	w �x �Z�Ew
 ����y���E �	��
	���w
, ����X�
 � H�Z
	����w
 �E���	E ��	����E �Z�ZV�� 427

	 � ) � ! ( �  1  

�����	������ ���������� ������	 �, Å 	 ����������� ��!� �	��	��� ����"�� 

AgN AgN2 Ag2N Ag3N 
����� 

RS ZB CsCl F aF Cu2O aR 

PP LDA 4,57 4,88 2,833 5,124 5,607 4,345 3,995 
LCAO LDA 4,506 4,815 2,806 5,055 5,523 4,345 4,169 
LCAO GGA 4,619 4,946 2,876 5,172 5,682 4,565 4,292 

 
��''%������ #'� #�"%�&��� #��!���� '��7��7�. ��- AgN ��� RS (���'����'�#����- $�7�-

�� '!%%���!! Fm3m), ZB (F43m), CsCl (Pm3m); ��- AgN2 #�"%�&�� ���+�� ��!� #��!��� — 
<�@��!� (Fm3m); Ag2N — �#�: ���!<�@��!� (aF, Fm3m) ! �7��!� (Cu2O, P4232); Ag3N — ���!-
ReO2 (aR, Pm3m). H��%�������� -/���! AgN, AgN2, Ag2N (aF) '����&�� �� ����� <��%7�+��� 
��!�!(�, Ag3N — �#� ! Ag2N (Cu2O) — ��!. 

E ��)�. 1 ��!#����� ��''/!������ ��'��-���� ��?���! � ��- #'�� '��7��7���� <�" �!�-
�!��# '���)��. 

E'� ��'/��� ������ ����$!� ����"�#�@�, /�� %!�!%��+��� "��/��!- ��- AgN '���#��'�-
#7@� '��7��7�� RS, Ag2N — �7��!��, /�� '�$��'7��'- ' ��"7�+����%! ��7$!� �#����# [ 1, 7 ], 
��! ���% "��/��!- � ���&� )�!"�! � �!�����7���% �����%. 

�"#�'���, /�� LDA ��!#��!� � "��!&����% "��/��!-% ��'��-���� ��?���!, ��$�� ��� 
GGA — "�#�?����%. H�� ��#��+�� ��'���'��������� ��!�%, ��$�� # $!�����!/�'�!� '��7�-
�7��� ��- 7��"��!- #�"%�&��� $���!( !'���+"7@�'- �#� ��!� #��!���� DFT, � ������/�!���+-
��� "��/��!� ��''/!��#���'- ��� !� '������. ������ ��)�. 1 ����#��&��@� ��� ���#!��, � #�-
�!/!�� �, ���7/����� %�����% �'�#�������(!���, ��� ��" ��!�!%�@� ���%�&7��/��� "��/�-
�!- %�&�7 �#7%- '��%�%! %����� LCAO. �� ��?!% �����%, ��- ��#��#�'��� '��7��7� %�&-
���%��� ��''��-�!� Ag—N 7#��!/!#���'- # �-�7 Ag2N (Cu2O)—Ag3N—AgN2 (Cu2O)—AgN 
(RS), ��$�� ��� ��''��-�!� Ag—Ag 7#��!/!#���'- # �-�7 Ag3N—AgN—Ag2N—AgN2. 

��7$!% #�&��% ����"�����% '��)!�+��'�! ��!'����!/�'��� '��7��7�� -#�-��'- %����!/�-
'��- 7'���/!#�'�+, ��!���!! ������� �������-@�'- 7��7$!%! ��'��-���%!, ��������!"7@>!%! 
���'�!/�'�!� '#��'�#� ��!'�����#: 
11 > 0, C44 > 0, C11 > |C12|, (C11 + 2C12) > 0 [ 21 ]. H�! 7'��#!- 
#�����-@�'- ��- #'�� <�" �!��!��# '���)��, "� !'��@/��!�% AgN (ZB), $�� C11—C12 < 0.  

���-�7 ' ���'�����%! Cij ��- ��!'��!- 7��7$�$� ��#����!- %����!���# !'���+"7@�'- %�-
�7�! #'�'�������$� '&��!- B, '�#!$� G, \�$� E, ���<<!(!���� �7�''��� v. ��! %�$7� )��+ 
���������� �� �'��#� �#7� �'��#��� %�����# ������'!%�(!! 7��7$!� ��'��-����, ������� 
��@� �'!%����!/�'�! %��'!%��+��� (%���� q��$�� [ 22 ], !����' V) ! %!�!%��+��� (%���� ��-
7''� [ 23 ], !����' R) "��/��!- 7��7$!� ��'��-����:  

11 12 11 12 44
11 12 24

44 11 12

( ) 5( )1, ( 3 ), .
3 5 4 3( )V R V R

C C C C CB B G C C C G
C C C

� �
� � � � � �

� �
 

��!)�!&��!- q��$�� ! ��7''� -#�-@�'- �#7%- �����!%! ������+��%! 7'��#!-%!, �����-
%7 
!�� [ 24 ] (!����' #) ������&!� # ��/�'�#� #��!/!�� %��7��� ���!��!'����!/�'�!� %���-
�!���# !'���+"�#��+ !� '����!� "��/��!-. �%���� ��! ��!%��-@�'- ��- ��'/���# %��7�- \�-
$� ! ���<<!(!���� �7�''��� v, ������� #%�'�� c 7��7$!%! ��'��-���%! ��- �!��!��# '���)�� 
��!#����� # ��)�. 2.  

��- #'�� �!��!��# B > G, �.�. ����%����%, �!%!�!�7@>!% %����!/�'�7@ '��)!�+��'�+ 
��!'�����#, -#�-��'- %��7�+ '�#!$�. ��!)���� �#����% '���! #'�� �!��!��# '���)��, '7�- �� 
"��/��!-% B, G, E ("��'+ ! ����� !'���+"7@�'- '����!� ��- LDA ! GGA "��/��!-), -#�-��'- 
%����!��!� AgN. E%�'�� ' ��%, # '!�7 %���� "��/��!� %��7�- '�#!$�, �!��!�� '���)�� �� 
�#����'�! 7'�7��@� ��7$!% �!��% �!��!��# [ 25 ]. ����?��!� BH /GH ��- #'�� <�" �!��!��# 
'���)�� )��+?� /�% 3,6, ! ��!, '�$��'�� !"#�'���%7 ��!���!@, -#�-@�'- ���'�!/�'�!%! %���-
�!���%!. ��- '��#���!-, ����?��!� B /G ��- ��!'����!/�'��$� '���)�� '�'��#�-�� 3,4, ! ���  
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	 � ) � ! ( �  2  

$����	� ���������� 
ij, �����	 ������������� �%��	� &, ���	�� G, '��� ( (��� � X��), ��)��	*	���� 
+������� v, �����	������ ������� LCAO LDA (���-��� ������) 	 LCAO GGA (�	%��� ������) 

����!���!� C11 C12 C44 BH GV GR GH E v 

AgN (RS) 301,6 177,9 49,2 219,2 54,3 53,6 53,9 149,5 0,386 
 256,2 145,4 24,8 162,3 43,0 33,5 38,2 106,4 0,391 

219,0 162,5 81,0 181,3 59,9 46,4 53,1 145,2 0,367 AgN2 
209,3 142,1 49,0 164,5 42,9 41,4 42,2 116,6 0,382 

Ag2N 158,3 138,6 97,7 145,2 62,5 21,3 41,9 114,7 0,368 
(Cu2O)   97,7   93,6 53,5   95,0 32,5   4,9 18,9   53,2 0,407 

196,2   45,4 –0,9   95,7 29,6 –1,5 14,1   40,2 0,430 Ag3N 
166,4   47,4 11,6   87,1 30,8 17,2 24,0   65,9 0,374 

 
%��+?�, /�% ��- �!��!��#. �'���+"7- ���7/����� "��/��!- E, v %�&�� �� <��%7��% [ 26 ] 7'-
����#!�+ ������� ���7/�'�! ! ���/��'�!. 

���7/����� ��! ��'/���� ��)�� 7��7$!� ����%����# ���"�#���'- ����"��% ��- ���7�%-
�!�!/�'�!� �(���� �-�� ��7$!� <!"!/�'�!� '#��'�# ���!��!'����!/�'�!� %����!���#. 	��, 

'����'�! ������/��� (vs) ! ������+��� (vl) "#7��#�� #���� #�/!'�-@�'- ��� 
1/2

s
Gv � �

� � 	
� �
  

! 
1/2(4 / 3)

l
B Gv � ��

� � 	
� �
 [ 27 ], $�� 
 — ������'�+ ��!'�����. H�� ��"#��-�� �(��!�+ ��%�����7�7 

��)�- ' ��%�>+@ '�����?��!- 
1/3

2 A
D

B
6 ,Nn v

k M


 �� � � � �� �� �

�  $�� 
1/3

3 3
1 2 1
3 s l

v
v v

�

 �� �

� � � �� �� 	� 	� �� �� �
 — '����-- 

'����'�+; n — /!'�� ���%�# # <��%7�+��� ��!�!(�; NA — /!'�� �#�$����; kB — ���'����� 
V��+(%���; � — %����7�-���� #�'. 

E ��)��� [ 28 ] ��!#����� ����"����+'�#� �/��+ '!�+��� ������-(!! %�&�7 7��7$!%! 
'#��'�#�%! ���!��!'�����# ! !� ��%�����7��� ���#���!- TM ! 7'����#���� '���7@>!� �%�!-

�!/�'�!� '�����?��!- ��- %��7�- \�$� ! %��7�- '�#!$�: B M100 ,k TE �
�

 B M44 ,k TG �
�

 �  — 

���%��� �);�%. ��''/!������ ������'�+ 
, '����'�+ "#7��, ��%�����7�� ��)�- ! ��%�����7�� 
���#���!- ��!#����� # ��)�. 3. 

�" #�/!'���!� 
 '���7��, /�� '�%�% ������% %����!���% -#�-��'- AgN. ��!)��+?�- 
'����-- '����'�+ "#7�� ��)�@����'- # AgN2, � ��!%��+?�- # Ag3N. E ���% &� '���!���!! ��!-
%��+?�� )7��� ! ��%�����7�� ��)�-. x��'+ ��� '���'��#!%� ' �D ��- ��!'����!/�'��$� '���)-
��, ��''/!������ (231 K) ! !"%������� ��'���!%�����+�� (228 K) # [ 29 ]. 
 

	 � ) � ! ( �  3  

�����	������ ������� LCAO LDA (���-��� ������) 	 LCAO GGA (�	%��� ������) ��������� 
  
($/'%3), �������	 !���� (%/c), ����������� /�"�� (K) 	 ����������� �������	� (K) 

����!���!� 
 vl vS �v� �D TM ����!���!� 
 vl vS �v� �D TM 

AgN (RS) 8,777 5759 2479 2801 465 1127 Ag2N (Cu2O) 7,955 5028 2296 2588 336 1206
 8,149 5117 2166 2449 397   862  7,343 4046 1604 1817 230   598

6,938 6028 2767 3118 462 1037 Ag3N 7,673 3861 1353 1538 174   473AgN2  
6,477 5838 2553 2882 417   887  7,031 4115 1847 2083 229   862
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�"#�'���, /�� ��- �!�!/�� !����� ��!'�����# ����?��!� �7�''��� v �0,25, ��$�� ��� ��- 
��#�������� v �0,1 (����?��!� %��7��� '&��!- ! '�#!$� 1,667 ! 0,9 '���#��'�#����). E '�7/�� 
�!��!��# '���)�� v ! B /G "��/!���+�� ���#�?�@� 7��"����� ������+��� "��/��!-, ! ��� '#!-
�����+'�#7�� � ��%����'��% ��������� �!%!/�'��� '#-"!, # ������� �������-@>7@ ���+ !$��-
�� %�����!/�'��- '#-"+ (��- ���!��!'����!/�'��$� '���)�� v = 0,372, ��'!�� %�$�!- v = 0,183 
[ 18 ]). 

�" ���#������� ����� #�/!'���!� [ 1, 3 ] !"#�'���, /�� AgN ! AgN2 �)����@� %�����!/�-
'��� ���#��!%�'�+@, ! ��'��->!� ��'/��� "����� '��7��7��, ������'�! '�'��-�!� ����#��-
&��@� ���� #�#��. �� �!'. 1 ��!#����� ��''/!������ %�����% LCAO GGA ������ CRYS-
TAL06 "����- '��7��7��, �����- ! ���(!��+��- ������'�! '�'��-�!� Ag2N (Cu2O) ! Ag3N. �"  
 

 
 

�	�. 1. x����- '��7��7��, �����- ! ���(!��+��- �� '�'��-�!� '���)�� Ag ! �"��� N ������'�+ '�'��-�!�  
                                                              N(E) Ag2N (����-�) ! Ag3N (��	!�) 
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�!'7��� #!���, /�� Ag2N ����'!�'- � %������% ! 7��#��+ q��%! EF ��"���-�� /�'�!/�� "����-
����7@ "��7, �)��"�#���7@ d-'�'��-�!-%! '���)�� ! p-'�'��-�!-%! �"���. H�� "��� �����!/�-
'�! �������� �� �!&�!� "��-��� ! "����>����% 7/�'���% # 0,85 �E �� #����!� (��!��% '#�-
)����� "��. d-x��� '���)�� ��'����$�@�'- "��/!���+�� �!&� 7��#�- q��%!, ! # ������'�! '�-
'��-�!� !% ��#�/��� %��'!%7% ��! ����$!! –8,5 �E. 

� 7#��!/��!�% /!'�� ���%�# '���)�� # <��%7�+��� ��!�!(�, �.�. �������� �� Ag2N � Ag3N, 
�������� "����� '��7��7�� !"%��-��'- �� %�����!/�'��$� � ���7���#���!��#�%7 ' ?!�!��� 
"����>����� "��� Eg # 0,25 �E. x����>����- "��� !%��� ����-%�� ��������: %��'!%7% #�����-
��� "��� ��!���!�'- �� ��/�7 "��� V�!��@��� R, � %!�!%7% "��� ���#��!%�'�! — 6. p!�!-
�� ��-%�� "����>����� "��� # ��/�� R '�'��#�-�� 1,51 �E, � # ��/�� 6 — 3,04 �E. x���  
d-���������# '���)�� ��'����$�@�'- �!&� #����!� #�������� "��, ! # N(E) !% ��#�/��� %��'!-
%7% ��! –8,4 �E. ���7/����� ������ )�!"�! � �����$!/��% "��/��!-% ��- Cu3N, ������� -#-
�-��'- '��7��7���% ! !"�����������% �����$�% ! $�� ���&� ��)�@����'- ����-%�- "����>��-
��- "���, ?!�!�� ������� # "�#!'!%�'�! �� %����� ��'/��� #��+!�7��'- # �������� �� 0,23 [ 5 ] 
�� 0,9 �E [ 4 ] ��! ��'���!%�����+��� �(���� # 0,5 �E. 

��- !''����#��!- �!%!/�'��� 
'#-"! # �!��!��� '���)�� !'���+"�-
#��!'+ ��''/!������ %�����% PP 
LDA ����� ��'��������!- #�������� 

(r) ! ��<��%�(!����� �
(r) ����-
������� ������'�!, ���7/����� #�-
/!���!�% !" #�������� '7�����"!(!! 
'<��!/�'�!-'!%%���!/��� �'�#��-
���%��� ������'���, ������� ��- 
���7��+��� ��!'�����$��<!/�'�!� 
���'��'��� ��!#����� �� �!'. 2. �� 
������ ��<��%�(!����� ������'�! 
'#����� �)��'�! 7��"�#�@� �� !")�-
��/��� ����������� "��-�. 

��'��������!� #�������� ����-
��'�! # AgN (RS) ���������� ��- 
!����� ��!'�����#. E�������� "�-
�-� '�'������/�� �� ���%�� ! !%��� 
�����!/�'�! '<��!/�'�!-'!%%���!/-
��� ��'��������!�. ��! �#��@/��!!� 
#"�!%����'�#!- %�&�7 ���%�%!, ��� 
'���7�� !" �!'. 2, ���!'���!� ����-
��' "��-�� ' '���)�� �� �"��, � ���&�, 
���- ! # "��/!���+�� %��+?�� '����-
�!, # %�&���%��� �)��'�!, $�� �
(r) 
��'��������� �����!/�'�! ��#��%��-
��.  


���!�� ������'�! "��-�� # AgN2 
('��7��7�� <�@��!��) #� %��$�% ��-
��)�� AgN, � �'��#��� ���!/!� '�- 
 

�	�. 2. ��'��������!� #�������� (�����) 
! ��<��%�(!����� (������) ����������� 
������'�! # ���'��'�! (1 0 0) AgN (RS), 
Ag3N ! # ���'��'�! (1 1 0) AgN2, Ag2N  
                               (Cu2O) 
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'��!� # "�%����% ��������!! <��%� 
(r) ! �
(r) # ����'���'�! ���%�# �� '<��!/�'�!-'!%-
%���!/��� ! ��-#���!! �)>!� ����7��# 
(r), �);��!�-@>!� ���%� '���)�� ! �"���. 
��%� ��-
$�, 7#��!/!#���'- ���(�����(!- "��-�� �� �!�!-� Ag—N, /�� �� ���% 7��#�� ����!"� ��"#��-�� 
$�#��!�+ �) 7'!���!! ��#�������� '�'��#�-@>�� '#-"! # AgN2 �� '��#���!@ ' AgN.  

���!/!� �)>!� ����7��# 
(r) ��)�@����'- ! ��- Ag2N # '��7��7�� �7��!��. x��'+ "��-� 
���&� ������'������-��'- �� '���)�� � �"��7, ��!/�% #)�!"! -��� Ag �� #������� !" �)��'�!  
# <��%� �-��)!���! #���+ �!�!! Ag—N ! �������� # �)��'�+ �������!�7�-��� ���� �!�!!. 
����7�� ��%��!�+, /�� ����)��- ����!�� ������'��������!- "��-�� ��)�@����'- # !"�'��7�-
�7���� ��'!��� %��! ! '���)�� [ 30 ], $�� "� '/�� #�����# #�7��!���%��� $!)�!�!"�(!! Ag4d—
Ag5sp "��-��#�- ������'�+ ��!�)������ <��%7 ��7)��, '#-"�#�@>!� ���!���.  

����� #���&����-, /�% # Ag2N, ����!�� �
(r) ��)�@����'- ! # Ag3N. x��'+ ���&� "��-� 
#)�!"! -��� Ag #������� !" �- # �-�)��"�7@ �)��'�+. ��)�@����'- �)��"�#��!� !")���/��$� 
����������$� "��-�� �� ���%�� �"���, ������ ����������� ��- ��#�������� '#-"! %��'!%7%� �� 
�!�!! '#-"! ��'7�'�#7@�. ��'��������!� ��<��%�(!����� ������'�! #)�!"! �"��� 7��"�#��� 
�� �)��"�#��!� ��"��/!���+��� %��'!%7%�# �� �!�!! %�&�7 )�!&��?!%! ���%�%! '���)��. 

E ��)�. 4 ��!#����� #��!/!�� "��-��# ���%�#, ��''/!������ %�����%! PP LDA �� '��%� 
����!"� "�'������'��� [ 31 ] ! LCAO GGA �� '���������� [ 8 ] '��%� ����!����, "�'������'�! 
�������#��!- ���%�# Ag ' ?�'�+@ )�!&��?!%! '�'��-%! (PAg—N, PAg—Ag) ! ���!��+��- '!��-
#�- ���'����� C1, ���7/����- # [ 32 ] !" 7��7$!� ��'��-����: C1 = Va(C11—C12 + C44), $�� Va — 
�);�%, ��!���->!�'- �� ���%. 

���'!%��+��� "��-� �� ���%� '���)�� ��)�@����'- # AgN2, ����� 7%��+?���'- # ��'����-
#����+��'�! AgN, Ag2N ! Ag3N #%�'�� ' 7)�#��!�% /!'�� )�!&��?!� ���%�# �"���. �)� %���-
�� ��@� ��!����#7@ "�����%����'�+, �� ��"�!/�@�'- /!'�����%! "��/��!-%! Q, ��!/�% %�-
��� �'�#�������(!��� PP LDA "��!&���, � LCAO GGA !� "�#�?���. 

x�'������'�+ �)��'��� �������#��!- ���%� '���)�� ' ?�'�+@ )�!&��?!%! ���%�%! �"��� 
PAg—N %��'!%��+�� # Ag2N ! %!�!%��+�� # AgN. ��)�@����'- ���&� �������#��!� ��������-
��� �)����# ���%�# '���)�� ! #��!/!�� "�'������'�! PAg—Ag # �-�7 �!��!��# '���#��'�#7@� 
!� %�&���%��% ��''��-�!-% Ag—Ag. �!��#�- ���'����� 
1 7��"�#��� �� '!�7 #"�!%����'�#!- 
)�!&��?!� '�'����. ��� %��'!%��+�� ��- Ag3N ! ����� 7)�#��� �� AgN � AgN2 ! Ag2N. Z'�! 
��!�-�+ ��7 #��!/!�7 "� %��7 ���/��'�! '#-"!, �� !%���� # ����� ��'����#����+��'�! ! ���&-
�� �)��"�#�#��+'- �!��!�� '���)��. 


���!���	� 

������% �!������ ��%)!��(!! ���%��� ��)!����� # �����+��% ! $���!�����% ��!)�!-
&��!-� ����!! <7��(!����� ����������� ������'�! ���$��%%��% ����% CRYSTAL06 ! %���-
��% �'�#�������(!��� #�������� !''����#��!- '��7��7��, 7��7$!� ! ����������� '#��'�#,  
 

	 � ) � ! ( �  4  

7�����	���� !����� ������ Q (|e|, e — !���� )��������),  
!����������	 �"������ ����������	� � (|e|) 	 �	����� ��������� 
1 (�E) 

����!���!� ����� QAg QN PAg—N PAg—Ag C1 

PP LDA 0,789 –0,789    AgN(RS) 
LCAO GGA 0,496 –0,496 0,071 0,012 12,74 
PP LDA 1,124 –0,562    AgN2 
LCAO GGA 0,510 –0,255 0,090 –0,006 8,37 
PP LDA 0,554 –1,108    Ag2N(Cu2O) 
LCAO GGA 0,363 –0,726 0,134 0,007 6,17 
PP LDA 0,445 –1,335    Ag3N 
LCAO GGA 0,271 –0,814 0,105 0,043 16,12 
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��'��������!- "��-��, ����%����# �!%!/�'��� '#-"! �!��!��# '���)�� AgN, AgN2, Ag2N, Ag3N 
# ��"�!/��� %��!<!��(!-�. ����"���, /�� ������/�!���+��%! -#�-@�'- '��7��7�� ��%����� 
'��!, <�@��!��, �7��!�� ! ���!-ReO2 '���#��'�#����.  

��- #'�� �!��!��# ����%����%, �!%!�!�7@>!% %����!/�'�7@ '��)!�+��'�+ ��!'�����#, 
-#�-��'- %��7�+ '�#!$�. �� #��!/!�� ����?��!- �);�%��$� %��7�- ! %��7�- '�#!$� !� '���7�� 
����'�! � ���'�!/�'�!% %����!���%. ��%�% ������% -#�-��'- AgN, � ��!)��+?�- '����-- 
'����'�+ "#7�� ��)�@����'- # AgN2, ��!%��+?�- # Ag3N. E ���% '���!���!! ��!%��+?�� )7��� 
! ��%�����7�� ��)�-, ������- )�!"�� � "��/��!@ ��- ��!'����!/�'��$� '���)��. 

x����- '��7��7�� AgN, AgN2, Ag2N 7��"�#��� �� ��, /�� ��! '���!���!- -#�-@�'- %����-
��%! ' ��'����/�� #�'���� ������'�+@ '�'��-�!� �� 7��#�� q��%!. 
���������� /����� ����-
������� '��7��7�� -#�-��'- ���!/!� "����>����� ����'� # "��� ���#��!%�'�!. Ag3N ����-
'!�'- � ���7���#���!��% ' ����-%�� "����>����� "���� # 0,25 �E. ��'��������!� #�������� 
������'�! # AgN, Ag3N ���������� ��- !����� ��!'�����#, ! ������� � AgN2, Ag2N '����#�&-
����'- 7'!���!�% ��#�������� '�'��#�-@>�� '#-"!. ��<��%�(!����- ������'�+ 7��"�#��� �� 
������� "��-�� �� ���%�# '���)�� � �"��7, � �� ����&!���+��� "��/��!- # %�&���%��� �)��'�! 
'#!�����+'�#7@� ���&� � %�����!/�'��% ��������� �!%!/�'��� '#-"!. 

 
��)��� ������&��� �������% N 2.1.1/1230 �Ey� ���"#!�!� ��7/��$� �����(!��� #�'?�� 
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