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Ñèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé òåõíîëîãè÷åñêèé óíèâåðñèòåò660049, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿdÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12 îêòÿáðÿ 2010 ã.Èññëåäîâàíî âëèÿíèå âàêàíñèé áîðà, àçîòà è áèâàêàíñèé íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó ìîíîñëîÿ ãåêñàãî-íàëüíîãî íèòðèäà áîðà h-BN. Ïðè íàëè÷èè âàêàíñèé â ñòðóêòóðå ïîÿâëÿþòñÿ âíåäðåííûå ñîñòîÿíèÿ âçàïðåùåííîé çîíå. Ïîëîæåíèå âíåäðåííîãî ñîñòîÿíèÿ îòíîñèòåëüíî âåðõíåãî çàïîëíåííîãî è íèæíåãîâàêàíòíîãî èçìåíÿåòñÿ â çàâèñèìîñòè îò äå�îðìàöèè. �àñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî â çàâèñèìîñòè îò âèäàäå�åêòà è âåëè÷èíû ïðèëîæåííîé äå�îðìàöèè âíåäðåííîå ñîñòîÿíèå ìîæåò îêàçàòüñÿ êàê ëîêàëèçîâàí-íûì, òàê è íåëîêàëèçîâàííûì íà àòîìàõ, îêðóæàþùèõ äå�åêò. Â ñëó÷àå, êîãäà ñîñòîÿíèå ëîêàëèçîâàíîâ ñèñòåìå, íàáëþäàåòñÿ íåîäíîðîäíîñòü ðàñïðåäåëåíèÿ ñïèíîâîé ïëîòíîñòè, ÷òî ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþâ ñèñòåìå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåå âðåìÿ èíòåðåñ ïðîÿâëÿåòñÿ ê èññëå�äîâàíèÿì ãåêñàãîíàëüíîãî íèòðèäà áîðà h-BN, êî�òîðûé ïðèâëåêàåò âíèìàíèå îáëàñòüþ ïðèìåíåíèÿâ öâåòíîé ìåòàëëóðãèè è ïîëóïðîâîäíèêîâîé ïðî�ìûøëåííîñòè. Õèìè÷åñêàÿ èíåðòíîñòü è àíòèàäãå�çèîííûå ñâîéñòâà ïî îòíîøåíèþ ê ìåòàëëàì è ñïëà�âàì � îñíîâíûå ïðåèìóùåñòâà h-BN.Îñíîâíûì ñõîäñòâîì h-BN ñ ãðà�èòîì ÿâëÿåòñÿãåîìåòðèÿ, êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ãðà�èòîïî�äîáíûå ñåòêè ñ ÷åðåäîâàíèåì àòîìîâ áîðà è àçîòà ïîîñè z [1℄. Ïàðàìåòðû ÿ÷åéêè îáîèõ ñîåäèíåíèé ñõî�æè, íî ðàññòîÿíèå ìåæäó ñåòêàìè â ñòðóêòóðå h-BNìåíüøå, ÷åì â ñòðóêòóðå ãðà�èòà; ýòîò �àêò îáú�ÿñíÿåò ïðåâîñõîäñòâî åãî ñìàçî÷íûõ ñâîéñòâ [2; 3℄.*E-mail: sunrise.86�mail.ru**E-mail: alex�xx�rambler.ru

Â ñïðåññîâàííîì ñîñòîÿíèè h-BN îáëàäàåò ïîëóïðî�âîäíèêîâûìè ñâîéñòâàìè, à ïðèñóòñòâèå ïðèìåñåéâ ñîåäèíåíèè ìîæåò âûçûâàòü ëþìèíåñöåíöèþ [4℄.Ïîäîáíî óãëåðîäó, ñòðóêòóðà h-BN ìîæåò îáðàçî�âûâàòü ìîíîñëîè, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ àíàëîãàìè ãðà��åíà. Ïîäîáíûå ñòðóêòóðû áûëè ïîëó÷åíû ýêñïåðè�ìåíòàëüíî [5; 6℄. Â ðÿäå ðàáîò ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò èõýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû [7; 8℄.Èç ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ èçâåñòíî, ÷òî øèðèíàçàïðåùåííîé çîíû h-BN âàðüèðóåòñÿ â ïðåäåëàõ îò3 äî 7.5 ýÂ [4; 9; 10℄, îäíàêî ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îáú�ÿñíåíèÿ äàííîìó �àêòó íå íàéäåíî. Ìîæíî ïðåä�ïîëîæèòü, ÷òî ðàçáðîñ çíà÷åíèé øèðèíû ùåëè çà�ïðåùåííîé çîíû îáúÿñíÿåòñÿ íàëè÷èåì äå�åêòîâ,êîòîðûå â îïðåäåëåííîì êîëè÷åñòâå âñåãäà ïðèñóò�ñòâóþò â êðèñòàëëå. Íàëè÷èå â ñòðóêòóðå äå�åêòîâïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ ñòàáèëüíîñòè ñòðóêòóðû. Àâ�òîðàìè ñòàòüè [6℄ ýêñïåðèìåíòàëüíî áûëè ïîëó÷åíû764



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ âàêàíñèé : : :ïëåíêè h-BN, ñîäåðæàùèå îò äâóõ äî ïÿòè ñëîåâ,è óñòàíîâëåíà çàâèñèìîñòü æåñòêîñòíûõ ñâîéñòâ ñî�åäèíåíèÿ îò êîíöåíòðàöèè âàêàíñèé. Ïîñêîëüêó ïðè�ñóòñòâèå âàêàíñèè óêàçûâàåò íà ñóùåñòâîâàíèå â ñè�ñòåìå îáîðâàííûõ ñâÿçåé, ýòî ìîæåò ïðèâîäèòü íåòîëüêî ê èçìåíåíèþ ïðî÷íîñòè ìàòåðèàëà, íî è êïîÿâëåíèþ â íåì ìàãíèòíîãî ìîìåíòà è èçìåíåíèþåãî ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ. Ïîëó÷àåìûå â ýêñïåðè�ìåíòå ïîäîáíûå ñòðóêòóðû ðàñïîëàãàþòñÿ íà ïîä�ëîæêå. Âçàèìîäåéñòâèå ìàòåðèàëà ñ ïîäëîæêîé ïðè�âîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ â íåì íàïðÿæåíèé, ïîä äåé�ñòâèåì êîòîðûõ ïðîèñõîäèò ïîñëåäóþùåå èçìåíåíèåñâîéñòâ. Îäíîâðåìåííîå âëèÿíèå âàêàíñèé è äå�îð�ìàöèè íà ñâîéñòâà h-BN íà äàííûé ìîìåíò íå èñ�ñëåäîâàíî. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èçó÷àåòñÿ âëèÿíèåâàêàíñèé íà ýëåêòðîííîå ñòðîåíèå è ìàãíèòíûå ñâîé�ñòâà ìîíîñëîÿ h-BN, à òàêæå âîçäåéñòâèå íàïðÿæå�íèé â ñèñòåìå íà ñòðóêòóðó ñ âàêàíñèåé.2. ÎÁÚÅÊÒÛ È ÌÅÒÎÄÛ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈß�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü â ðàìêàõ �îðìàëèçìà�óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (density fun
tional theo-ry, DFT) [11℄ ñ ãðàäèåíòíûìè ïîïðàâêàìè (thePerdew�Burke�Ernzerhof (PBE) fun
tional) ñ èñïîëü�çîâàíèåì ïàêåòà VASP (Vienna ab-initio simulationpa
kage) [12�14℄. Â õîäå âû÷èñëåíèé ïðèìåíÿë�ñÿ óëüòðàìÿãêèé ïñåâäîïîòåíöèàë Âàíäåðáèëüòà(Vanderbilt ultrasoft pseudopotential) [15℄.Ìîíîñëîé h-BN áûë ñìîäåëèðîâàí â âèäå ñóïåð�ÿ÷åéêè, ñîäåðæàùåé 5� 3� 1 ïðÿìîóãîëüíûõ ÿ÷ååê.Äàííàÿ ñóïåðÿ÷åéêà ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 1 (âäîëüíàïðàâëåíèÿ a ñóïåðÿ÷åéêà ñîñòàâëÿëà ïÿòü âåêòî�ðîâ òðàíñëÿöèè ïðÿìîóãîëüíîé ÿ÷åéêè, à âäîëü b �òðè). Òàêèì îáðàçîì, ðàçìåð ñóïåðÿ÷åéêè â ïëîñ�êîñòè ñîñòàâèë 12:3 � 11:2�A. Ïîäîáíûå ïàðàìåòðûáûëè âûáðàíû, ÷òîáû èñêëþ÷èòü âçàèìîäåéñòâèåìîäåëèðóåìûõ äå�åêòîâ, ðàñïîëîæåííûõ â ðàçëè÷�íûõ ñóïåðÿ÷åéêàõ. Ïîñêîëüêó ïðîãðàììà, â êîòî�ðîé âûïîëíÿëèñü ðàñ÷åòû, ïðåäïîëàãàåò èñïîëüçî�âàíèå ïåðèîäè÷åñêèõ óñëîâèé, äëÿ îòäåëåíèÿ ìî�íîñëîÿ âäîëü íàïðàâëåíèÿ 
 ââîäèëñÿ âàêóóìíûéèíòåðâàë (15�A). Çíà÷åíèå âàêóóìíîãî ïðîìåæóòêàïîäáèðàëîñü èç ïðåäïîëîæåíèÿ, ÷òî íà äàííîì ðàñ�ñòîÿíèè ñëîè h-BN, íàõîäÿùèåñÿ â ñîñåäíèõ ñóïåð-ÿ÷åéêàõ, íå áóäóò îêàçûâàòü âëèÿíèÿ äðóã íà äðóãà.Îáðàòíîå ïðîñòðàíñòâî â ïåðâîé çîíå Áðèëëþýíà âõîäå îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè àâòîìàòè÷åñêè ðàçáè�âàëîñü íà ñåòêó ïî ñõåìå Ìîíõîðñòà �Ïàêà [16℄, êî�ëè÷åñòâî k-òî÷åê âäîëü êàæäîãî èç íàïðàâëåíèé ñî�
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�èñ. 1. Cóïåðÿ÷åéêà ìîíîñëîÿ h-BN; øòðèõîâîé ëè-íèåé âûäåëåíà ïðÿìîóãîëüíàÿ ÿ÷åéêàñòàâëÿëî 2�2�1. Ïðè ðàñ÷åòàõ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèÿêîëè÷åñòâî k-òî÷åê ñîñòàâëÿëî 6� 6� 1.Äëÿ èçó÷åíèÿ îñîáåííîñòåé ýëåêòðîííîé ñòðóê�òóðû ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò çîííîé êàðòèíû è ïëîò�íîñòåé ñîñòîÿíèÿ. Äëÿ íàõîæäåíèÿ íåîäíîðîäíîñòèðàñïðåäåëåíèÿ ñïèíîâîé ïëîòíîñòè ðàññ÷èòûâàëèñüïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ ïîäñèñòåìû ýëåêòðîíîâ ñðàçëè÷íûì íàïðàâëåíèåì ñïèíîâîãî ìîìåíòà (ñïè�íîâûå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé). Ïðè ýòîì áûëè ïîñòðî�åíû ñïèíîâûå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, âêëþ÷àþùèåâêëàäû îò âñåõ àòîìîâ ñòðóêòóðû (â äàëüíåéøåì �ïîëíûå ñïèíîâûå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé) è îò îòäåëü�íûõ àòîìîâ, ïðåäñòàâëÿþùèõ íàèáîëüøèé èíòåðåññ òî÷êè çðåíèÿ ëîêàëèçàöèè íà íèõ íåñïàðåííûõýëåêòðîíîâ (ïàðöèàëüíàÿ ñïèíîâàÿ ïëîòíîñòü ñîñòî�ÿíèé).Äîïîëíèòåëüíî ïðîâîäèëñÿ àíàëèç ïðîñòðàí�ñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé è ñïèíîâîéïëîòíîñòåé ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû Bader [17�19℄, êî�òîðàÿ îáðàáàòûâàåò äàííûå, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþïàêåòà VASP.Äëÿ èçó÷åíèÿ âëèÿíèÿ äå�îðìàöèé ðàññ÷èòûâà�ëèñü ñòðóêòóðû ñ óâåëè÷åííûì è óìåíüøåííûì âåê�òîðîì òðàíñëÿöèè âäîëü îäíîé èç îñåé íà 2 è 4%.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÎÂÍà íà÷àëüíîì ýòàïå áûëà ðàññ÷èòàíà ýëåêòðîí�íàÿ ñòðóêòóðà ìîíîñëîÿ h-BN áåç äå�åêòîâ è äå�765



Ì. Â. Ñåðæàíòîâà, À. À. Êóçóáîâ, À. Ñ. Ôåäîðîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011
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�èñ. 2. Ïîëíàÿ è ïàðöèàëüíàÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿ-íèé äëÿ ñòðóêòóðû h-BN ñ äå�åêòîì àòîìà áîðà áåçäå�îðìàöèè. Çäåñü è íà äðóãèõ ðèñóíêàõ E = 0 ýÂñîîòâåòñòâóåò óðîâíþ Ôåðìè: 1 è 4 � ïîëíàÿ ñïèíî-âàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñî ñïèíîì ñîîòâåòñòâåííîââåðõ è âíèç; 2 è 3 � ïàðöèàëüíàÿ ñïèíîâàÿ ïëîò-íîñòü ñîñòîÿíèé àòîìîâ àçîòà, îêðóæàþùèõ äå�åêòñî ñïèíîì ñîîòâåòñòâåííî ââåðõ è âíèç
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�èñ. 3. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 2, íî ïðè ñæàòèè íà 2%�îðìàöèè. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïîêàçàëè, ÷òî ìîíî�ñëîé h-BN ÿâëÿåòñÿ äèýëåêòðèêîì ñ íåïðÿìîé çàïðå�ùåííîé çîíîé, øèðèíà êîòîðîé ñîñòàâëÿåò 4.94 ýÂ,÷òî ñîîòâåòñòâóåò äàííûì, ïðåäñòàâëåííûì â ðàáî�òàõ [5; 7; 8℄. Àâòîðû äàííûõ ðàáîò, â çàâèñèìîñòè îòìåòîäà ðàñ÷åòà, ïîëó÷èëè âåëè÷èíó çàïðåùåííîé çî�íû â ïðåäåëàõ îò 4.8 äî 5.5 ýÂ.Äàëåå â õîäå èññëåäîâàíèÿ áûëà èçó÷åíà ýëåê�òðîííàÿ ñòðóêòóðà ìîíîñëîÿ h-BN ñ âàêàíñèåé áî�ðà, ñ âàêàíñèåé àçîòà è ñ áèâàêàíñèåé àòîìîâ áîðà
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�èñ. 4. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 2, íî äëÿ ñòðóêòóðû h-BNñ äå�åêòîì àòîìà àçîòàè àçîòà, êîòîðûå ðàñïîëàãàþòñÿ â ñîñåäíèõ ïîëîæå�íèÿõ. Âàêàíñèè â àòîìíîé ñòðóêòóðå h-BN ïðèâî�äÿò ê èçìåíåíèþ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíå�íèÿ. Â ñëó÷àå äå�åêòà áîðà â îáëàñòè çàïðåùåííîéçîíû âîçíèêàåò âíóòðåííåå ñîñòîÿíèå (âíåäðåííûéóðîâåíü), ÷àñòè÷íî çàïîëíåííîå ýëåêòðîíàìè (ò. å.ýëåêòðîíû íàõîäÿòñÿ íà îáîðâàííûõ ñâÿçÿõ àçîòà,îêðóæàþùèõ äå�åêò). Â ñëó÷àå äå�åêòà àçîòà íà�áëþäàåòñÿ ñîñòîÿíèå, îáðàçîâàííîå âàêàíòíûìè îð�áèòàëÿìè àòîìà áîðà. Ïðè íàëè÷èè â ïëàñòèíå áèâà�êàíñèè íàáëþäàåòñÿ äâà ÷àñòè÷íî çàïîëíåííûõ âíå�äðåííûõ óðîâíÿ.Èññëåäîâàíèå çàâèñèìîñòåé ïëîòíîñòåé ñîñòîÿ�íèÿ ïðè îäíîîñíîé äå�îðìàöèè âûÿâèëî, ÷òî âíå�äðåííûé óðîâåíü ïðè ñæàòèè ïåðåìåùàåòñÿ ê âà�êàíòíîìó íèæíåìó óðîâíþ èëè ê çàïîëíåííîìóâåðõíåìó óðîâíþ. Â ñëó÷àå äå�åêòà áîðà âíåäðåí�íûé óðîâåíü ïðè ñæàòèè ïðèáëèæàåòñÿ ê çàïîëíåí�íîìó âåðõíåìó óðîâíþ, à ïðè ðàñøèðåíèè � ê âà�êàíòíîìó íèæíåìó óðîâíþ.Â ñëó÷àå äå�åêòà àçîòà âíåäðåííûé óðîâåíü ïðèñæàòèè ïðèáëèæàåòñÿ ê âàêàíòíîìó íèæíåìó óðîâ�íþ, à ïðè ðàñøèðåíèè � ê çàïîëíåííîìó âåðõíåìóóðîâíþ.Ïðè íàëè÷èè áèâàêàíñèè íàáëþäàþòñÿ äâà âíå�äðåííûõ ñîñòîÿíèÿ. Ïðè ñæàòèè îáà ñîñòîÿíèÿ ñòðå�ìÿòñÿ ê çàïîëíåííîìó âåðõíåìó óðîâíþ. Ïðè ðàñòÿ�æåíèè ñîñòîÿíèå, îáóñëîâëåííîå âàêàíòíûìè îðáè�òàëÿìè àòîìà áîðà (âàêàíñèÿ àçîòà), íåçíà÷èòåëüíîñìåùàåòñÿ â ñòîðîíó çàïîëíåííîãî âåðõíåãî óðîâíÿ,à ñîñòîÿíèå, îáóñëîâëåííîå çàñåëåííûìè ýëåêòðîí�íûìè óðîâíÿìè, ïðèáëèæàåòñÿ ê âàêàíòíîìó íèæ�766
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�èñ. 5. Ïîëíàÿ è ïàðöèàëüíàÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ ñòðóêòóðû h-BN ñ áèäå�åêòîì ïðè ñæàòèè íà 4% (à) è ïðèðàñòÿæåíèè íà 4% (á ): 1 è 4 � ïîëíàÿ ñïèíîâàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñî ñïèíîì ñîîòâåòñòâåííî ââåðõ è âíèç; 2 è3 � ïàðöèàëüíàÿ ñïèíîâàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé àòîìîâ, îêðóæàþùèõ áèäå�åêò, ñî ñïèíîì ñîîòâåòñòâåííî ââåðõ èâíèçíåìó óðîâíþ. Òàêèì îáðàçîì, ðàçáðîñ çíà÷åíèé øè�ðèíû ùåëè çàïðåùåííîé çîíû, êîòîðûé ïðèñóòñòâó�åò â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ, îáúÿñíÿåòñÿ êàêíàëè÷èåì äå�åêòîâ, êîòîðûå â îïðåäåëåííîì êîëè�÷åñòâå ñóùåñòâóþò â ìàòåðèàëå, òàê è äå�îðìàöèåéñëîÿ.Â ñëó÷àå äå�åêòà áîðà âíåäðåííûé óðîâåíü â ñè�ñòåìå áåç ñæàòèÿ äåëîêàëèçîâàí. Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâ�ëåíû ïîëíûå è ïàðöèàëüíûå ñïèíîâûå ïëîòíîñòèñîñòîÿíèé äëÿ äàííîãî ñëó÷àÿ. Ïèêè, ðàñïîëîæåí�íûå â îáëàñòè ýíåðãèé E = 1:3�1.8 ýÂ, ïðèñóòñòâó�þò òîëüêî â ïîëíûõ ñïèíîâûõ ïëîòíîñòÿõ ñîñòîÿíèéäëÿ ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíîì âíèç, ÷òî óêàçûâàåò íàíàëè÷èå â ñèñòåìå ñïèíîâîé ïëîòíîñòè è êàê ñëåä�ñòâèå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà. Îäíàêî ìàëûå âêëàäûâ äàííûå ïèêè ïàðöèàëüíûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèéàòîìîâ àçîòà, îêðóæàþùèõ âàêàíñèþ, ãîâîðÿò î äå�ëîêàëèçàöèè ñïèíîâîé ïëîòíîñòè, ò. å. íåñïàðåííûåýëåêòðîíû, êîòîðûå ñóùåñòâóþò â ñèñòåìå, ðàâíî�ìåðíî ðàñïðåäåëåíû ïî ñòðóêòóðå. Àíàëîãè÷íàÿ ñè�òóàöèÿ íàáëþäàåòñÿ â ñëó÷àå âàêàíñèè áîðà ïðè ðàñ�òÿæåíèè íà 4%.Ïðè äðóãèõ âèäàõ äå�îðìàöèè (ïðè ñæàòèè íà2% è 4% èëè ðàñòÿæåíèè íà 2%) âíåäðåííûé óðî�âåíü ëîêàëèçóåòñÿ íà àòîìàõ àçîòà, îêðóæàþùèõäå�åêò. Äàííîå óòâåðæäåíèå èëëþñòðèðóåò ðèñ. 3,íà êîòîðîì âèäíî, ÷òî ïèêè âíåäðåííîãî ñîñòîÿ�íèÿ ïðàêòè÷åñêè ïîëíîñòüþ îáðàçîâàíû âêëàäàìèîò àòîìîâ àçîòà, ðàñïîëîæåííûõ âîçëå âàêàíñèè. Òà�êèì îáðàçîì, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî ìàãíèòíûéìîìåíò ïîäîáíîé ñèñòåìû, îáóñëîâëåííûé íåñïàðåí�

íûìè ýëåêòðîíàìè, áóäåò ëîêàëèçîâàí òîëüêî â îá�ëàñòè äå�åêòà.Äëÿ ñèñòåìû h-BN ñ äå�åêòîì àçîòà âíåäðåí�íîå ñîñòîÿíèå ëîêàëèçîâàíî íà âàêàíòíûõ îðáèòà�ëÿõ àòîìîâ áîðà âî âñåõ ñëó÷àÿõ (â ïðèñóòñòâèè äå��îðìàöèè è áåç äå�îðìàöèè), ðèñ. 4.Äëÿ ñòðóêòóðû h-BN ñ áèäå�åêòîì âíåäðåííûéóðîâåíü ïðàêòè÷åñêè ïî âñåõ ñëó÷àÿõ äåëîêàëèçî�âàí. Ïðè ýòîì â ïëîòíîñòÿõ ñîñòîÿíèé íàáëþäàþòñÿïàðöèàëüíûå âêëàäû îò áëèæàéøèõ àòîìîâ, êîòî�ðûå îêðóæàþò äå�åêò (ðèñ. 5à). Îäíàêî ïðè ðàñòÿ�æåíèè íà 4% âíåäðåííîå ñîñòîÿíèå ëîêàëèçóåòñÿ íààòîìàõ, îêðóæàþùèõ áèäå�åêò (ðèñ. 5á ).Àíàëèç ðàñïðåäåëåíèÿ ñïèíîâîé ïëîòíîñòè ïîêà�çàë, ÷òî â ñëó÷àå ñòðóêòóðû âåç âàêàíñèé, à òàêæåâ ñëó÷àå, êîãäà âíåäðåííûå ñîñòîÿíèÿ îêàçûâàþòñÿäåëîêàëèçîâàííûìè, ñïèíîâàÿ ïëîòíîñòü ðàâíîìåð�íî ðàñïðåäåëåíà ïî âñåì àòîìàì, âõîäÿùèì â ñóïåð�ÿ÷åéêó. Êîãäà âíåäðåííîå ñîñòîÿíèå ëîêàëèçîâàíî âîáëàñòè äå�åêòà, ñïèíîâàÿ ïëîòíîñòü ðàñïðåäåëåíàíåîäíîðîäíî è èìååò ìàêñèìóì íåîäíîðîäíîñòè ðàñ�ïðåäåëåíèÿ íà àòîìàõ, îêðóæàþùèõ äå�åêò. Ýòî, âñâîþ î÷åðåäü, ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ â äàííîì ñëó�÷àå â ñèñòåìå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà. Òàêèì îáðàçîì,ìàãíèòíûé ìîìåíò â íåäå�îðìèðîâàííîé ñòðóêòóðåïîÿâëÿåòñÿ ïðè íàëè÷èè äå�åêòà ïî àçîòó; ïðè ýòîìîí ìîæåò ïîÿâëÿòüñÿ äîïîëíèòåëüíî ïðè ñæàòèè íà2 è 4% è ïðè ðàñòÿæåíèè íà 2% ìîíîñëîÿ h-BN ñäå�åêòîì áîðà è ïðè ðàñòÿæåíèè íà 4% ìîíîñëîÿ ñáèäå�åêòîì.767



Ì. Â. Ñåðæàíòîâà, À. À. Êóçóáîâ, À. Ñ. Ôåäîðîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 20114. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÈññëåäîâàíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ìîíîñëîÿh-BN ñ âàêàíñèÿìè ïîêàçàëî, ÷òî â îáëàñòè çàïðå�ùåííîé çîíû âîçíèêàåò íàáîð âíåäðåííûõ ñîñòîÿ�íèé, ïîëîæåíèå êîòîðûõ îòíîñèòåëüíî äðóãèõ óðîâ�íåé ìåíÿåòñÿ â çàâèñèìîñòè îò äå�îðìàöèè ñòðóêòó�ðû. Âåëè÷èíà è íàïðàâëåíèå äå�îðìàöèè (ñæàòèåèëè ðàñòÿæåíèå) âëèÿþò íà ëîêàëèçàöèþ íåñïàðåí�íûõ ýëåêòðîíîâ è êàê ñëåäñòâèå íà õàðàêòåðèñòè�êè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ñèñòåìû. Òàêèì îáðàçîì,â ðåçóëüòàòå èññëåäîâàíèé âûÿâëåíà ñïîñîáíîñòüìîíîñëîÿ h-BN ïðè íàëè÷èè âàêàíñèé ïðèîáðåòàòüìàãíèòíûé ìîìåíò, âåëè÷èíà êîòîðîãî îïðåäåëÿåò�ñÿ äå�îðìàöèåé ïëàñòèíêè.Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü Èíñòèòóòóêîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ÑÎ �ÀÍ (Êðàñ�íîÿðñê), Ìåæâåäîìñòâåííîìó ñóïåðêîìïüþòåðíîìóöåíòðó �ÀÍ (Ìîñêâà), à òàêæå Êîìïëåêñó âûñîêî�ïðîèçâîäèòåëüíûõ âû÷èñëåíèé ÈÊÈÒ ÑÔÓ (Êðàñ�íîÿðñê) çà ïðåäîñòàâëåíèå âîçìîæíîñòè èñïîëüçîâà�íèÿ âû÷èñëèòåëüíûõ êëàñòåðîâ, íà êîòîðûõ è áûëèïðîâåäåíû âñå ðàñ÷åòû.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. J. H. Edgar, Properties of Group III Nitrides,INSPEC, London (1994).2. Y. Kimura, T. Wakabayashi, K. Okada et al., Wear232, 199 (1999).3. S. Watanabe, S. Miyake, and M. Murakawa, Surf.Coat. Te
hnol. 49, 406 (1991).4. N. Ooi, V. Rajan, J. Gottlieb et al., Mater. S
i. Eng.14, 515 (2006).

5. K. S. Novoselov, D. Jiang, F. S
hedin et al., PNAS102, 10451 (2005).6. Gao Xingfa, Zhen Zhou, Yuliang Zhao et al., J. Phys.Chem. C 112, 12677 (2008).7. Li Song, Lijie Ci, Hao Lu et al., Nano Lett. 10, 3209(2010).8. A. J. Du Sean, C. Smith, and G. Q. Lu, Chem. Phys.Lett. 447, 181 (2007).9. K. Watanabe, T. Tanigu
hi, and H. Kanda, NatureMater. 3, 404 (2004).10. V. L. Solozhenko, A. G. Lazarenko, J. P. Petitet et al.,J. Phys. Chem. Sol. 62, 1331 (2001).11. W. Kohn and L. J. Sham, Phys. Rev. B 140, 1133(1965).12. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 47, 558 (1993).13. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 48, 13115(1993).14. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. 49, 14251 (1994).15. D. Vanderbilt, Phys. Rev. B 41, 7892 (1990).16. H. J. Monkhorst and J. D. Pa
k, Phys. Rev. B 13,5188 (1976).17. W. Tang, E. Sanville, and G. Henkelman, J. Phys.:Condens. Matter 21, 084204 (2009).18. E. Sanville, S. D. Kenny, R. Smith et al., J. Comp.Chem. 28, 899 (2007).19. G. Henkelman, A. Arnaldsson, and H. Jansson, Com-put. Mater. S
i. 36, 254 (2006).

768


