
�¨±¼¬  ¢ ����, ²®¬ 94, ¢»¯. 1, ±. 23 { 27 c 2011 £. 10 ¨¾«¿�¯²¨·¥±ª¨¥ ±¢®©±²¢  ±³±¯¥§¨©  ® «¬ §®¢�.�. �¥©µ1)�¨§¨ª®-²¥µ¨·¥±ª¨© ¨±²¨²³² ¨¬. �.�.�®´´¥ ���, 194021 �.-�¥²¥°¡³°£, �®±±¨¿�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 28  ¯°¥«¿ 2011 £.� ° ¡®²¥ ° ±±·¨² » ®¯²¨·¥±ª¨¥ ±¢®©±²¢  ±³±¯¥§¨¨  ® «¬ §®¢. �±®¢®¥ ¯°¥¤¯®«®¦¥¨¥ ±®±²®¨²¢ ²®¬, ·²®   ¯®¢¥°µ®±²¨  ® «¬ §®¢ ¨§-§  °¥ª®±²°³ª¶¨¨ ¯®¢¥°µ®±²¨ ®¡° §³¾²±¿ ³£«¥°®¤»¥ ¤¨¬¥-°», ¢® ¬®£®¬   «®£¨·»¥ ¶¥¯®·ª ¬ � ¤¨ (2 � 1)   ¯®¢¥°µ®±²¨ ®¡º¥¬®£®  «¬ § . �  ®±®¢¥ ½²¨µ¯°¥¤±² ¢«¥¨© ³¤ «®±¼ ®¡º¿±¨²¼ ¢±¥ ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼®  ¡«¾¤ ¥¬»¥ ®±®¡¥®±²¨ ¢ ¯®£«®¹¥¨¨ ±³±¯¥-§¨©  ® «¬ §®¢. � ²® ¢°¥¬¿ ª ª  «¬ §®¥ ¿¤°® ¥ ¯®£«®¹ ¥² ±¢¥² ¢ ¢¨¤¨¬®© ®¡« ±²¨ ±¯¥ª²° , ¤¨¬¥°»  ¯®¢¥°µ®±²¨  «¬ §®£® ¿¤°  ¯®£«®¹ ¾² ±¢¥² ¢® ¢±¥¬ ¤¨ ¯ §®¥ ®¯²¨·¥±ª¨µ ¤«¨ ¢®«. � ²®¬³ ¦¥ ¢±¯¥ª²°¥ ¨µ ¯®£«®¹¥¨¿ ¨¬¥¾²±¿ ¤¢¥ ®±®¡¥®±²¨ ¯°¨ ½¥°£¨¿µ, ¡«¨§ª¨µ ª 1.5 ¨ 5 ½�.�¥²® ¶¨®»©  ® «¬ § (���) ¿¢«¿¥²±¿ ®¤®©¨§ ¥¬®£¨µ ³£«¥°®¤»µ  ®±²°³ª²³°, ª®²®°»¥ ¯°®-¨§¢®¤¿²±¿ ¢  ±²®¿¹¥¥ ¢°¥¬¿ ¢ ¯°®¬»¸«¥»µ ¬ ±-¸² ¡ µ [1]. � ° ª²¥°®© ®±®¡¥®±²¼¾ ��� ¿¢«¿¥²-±¿ ³§ª¨© ¤¨ ¯ §® ° §¬¥°®¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª¨µ §¥°¥,3{5¬ [2]. �²®² ° §¬¥° ¡»« ¬®£®ª° ²® ¯®¤²¢¥°¦-¤¥ ° §«¨·»¬¨ ¬¥²®¤ ¬¨ ¨±±«¥¤®¢ ¨©, ¢ ²®¬ ·¨±-«¥ ¢»±®ª®° §°¥¸ ¾¹¥© ¯°®±¢¥·¨¢ ¾¹¥© ½«¥ª²°®-®© ¬¨ª°®±ª®¯¨¥© (±¬.,  ¯°¨¬¥°, [3, 4]), °¥²£¥®¢-±ª®© ¤¨´° ª¶¨¥© ¨ ª®¬¡¨ ¶¨®»¬ ° ±±¥¿¨¥¬ ±¢¥-²  (±¬. [1, 2] ¨ ±±»«ª¨ ² ¬). �¤ ª® ¢ ¯°®¶¥±±¥±¨²¥§  · ±²¨¶» ���  £«®¬¥°¨°³¾² ¨§-§  ±¨«¼®£®¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¬¥¦¤³  ®· ±²¨¶ ¬¨ [7, 6]. �®½-²®¬³ ª®¬¬¥°·¥±ª¨ ¤®±²³¯»¥ ¯®°®¸ª¨ ¨ ±³±¯¥§¨¨��� ¤® ± ¬®£® ¯®±«¥¤¥£® ¢°¥¬¥¨ ¯°¥¤±² ¢«¿«¨ ±®-¡®©  £«®¬¥° ²» ±® ±°¥¤¨¬ ° §¬¥°®¬ · ±²¨¶ 100{200¬ [1, 2, 5]. �¥¤ ¢® ¢ ¥±ª®«¼ª¨µ « ¡®° ²®°¨¿µ¬¨°  ³¤ «®±¼ ° §° ¡®² ²¼ ¬¥²®¤» ° §¤¥«¥¨¿  £«®-¬¥° ²®¢ ¨ ¯®«³·¨²¼ ±³±¯¥§¨¨ ��� ±® ±°¥¤¨¬ ° §-¬¥°®¬ · ±²¨¶ ®ª®«® 4¬ [8{10].�²¥°¥± ¨¬¥® ª ±³±¯¥§¨¿¬ ² ª®£® °®¤  ®¯°¥-¤¥«¿¥²±¿ ¢®§¬®¦®±²¼¾ ¨µ ¸¨°®ª®£® ¯°¨¬¥¥¨¿ ¢±¨±²¥¬ µ ¤®±² ¢ª¨ «¥ª °±²¢¥»µ ¯°¥¯ ° ²®¢ [11,12], ¢ ª ·¥±²¢¥ ®±¨²¥«¥© ª ² «¨§ ²®°®¢ [13], ¯®«¥-¢»µ ½¬¨²²¥°®¢ ½«¥ª²°®®¢ [14] ¨ ².¤. (±¬. ®¡§®° [8]).�® ¢±¥µ ² ª¨µ ¯°¨¬¥¥¨¿µ ±³¹¥±²¢¥³¾ °®«¼¨£° ¥² ¯®¢¥°µ®±²¼  ® «¬ § , ².ª. ¯°¨ ³¬¥¼-¸¥¨¨ ° §¬¥°®¢  ®· ±²¨¶ ¢®§° ±² ¥² ±®®²®¸¥¨¥ ²®¬®¢,  µ®¤¿¹¨µ±¿   ¯®¢¥°µ®±²¨, ¨  ²®¬®¢,  -µ®¤¿¹¨µ±¿ ¢ ®¡º¥¬¥. � ª, ¥¤ ¢® [15, 16] ¡»«®®¡ °³¦¥®, ·²® ±¢®©±²¢  ¯®¢¥°µ®±²¨  ® «¬ §®¢±³¹¥±²¢¥® ¢«¨¿¾²   ®¯²¨·¥±ª¨¥ ±¢®©±²¢  NV �-¤¥´¥ª²®¢, µ®²¿ ± ¬¨ ¤¥´¥ª²»  µ®¤¿²±¿ ¢ ¿¤°¥  ®- «¬ §®© · ±²¨¶».1)e-mail: Reich@mail.io�e.ru

�®½²®¬³ ¥³¤¨¢¨²¥«¼®, ·²® ¨±±«¥¤®¢ ¨¾ ¯°¨-°®¤» ¯®¢¥°µ®±²¨  ® «¬ §»µ · ±²¨¶ ¯®±¢¿¹¥®¬®£® ° ¡®². �»«® ¢»¤¢¨³²® ¥±ª®«¼ª® £¨¯®²¥§ ®±²°®¥¨¨ ¯®¢¥°µ®±²¨  ® «¬ §  [17, 6]. �¤ ª®,ª ª ¡»«® ®²¬¥·¥® ¢»¸¥, ²®«¼ª® ¥¤ ¢® ±² «¨ ¯®¿¢-«¿²¼±¿ ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼»¥ ° ¡®²» ±  ®· ±²¨¶ ¬¨¤® 4 ¬. � ª, ¬®¤¥«¼ [18], ¢ ª®²®°®© ±·¨² ¥²±¿, ·²®¯®¢¥°µ®±²¼  «¬ §  ¯®«®±²¼¾ ¯®ª°»²  ¢®¤®°®¤®¬,¯®-¢¨¤¨¬®¬³, ¥ ¯®¤²¢¥°¦¤ ¥²±¿, ².ª. ¯®£«®¹¥¨¥¢ ² ª®© ±¨±²¥¬¥ ¤®«¦® ¯®«®±²¼¾ ®²±³²±²¢®¢ ²¼ ¢¤¨ ¯ §®¥ ½¥°£¨© ¤® 5 ½�. � ²® ¦¥ ¢°¥¬¿ ±³±¯¥§¨¿ ® «¬ §®¢ ¨¬¥¥² ·¥²ª® ¢»° ¦¥»© ·¥°»© ¶¢¥²[19], ·²® ¢µ®¤¨² ¢ ¯°®²¨¢®°¥·¨¥ ± ¤ ®© ¬®¤¥«¼¾.� ª¦¥ ¸¨°®ª® ¨±¯®«¼§³¥²±¿ ¨¤¥¿ ®  «¨·¨¨ sp2-±«®¿[20, 8]   ¯®¢¥°µ®±²¨  «¬ §®£® ¿¤° . �¤ ª® ² -ª®¥ ®¡º¿±¥¨¥ ¥ ²®«¼ª® ¥ ¤ ¥² ¤¥² «¼®© ª °²¨»¯®¢¥°µ®±²¨, ® ¨ ¥ ®¡º¿±¿¥² ®±®¡¥®±²¥© ¯®£«®-¹¥¨¿ ±³±¯¥§¨© ���.�  ±¥£®¤¿¸¨© ¤¥¼ ¥² ¿±®£® ¯®¨¬ ¨¿ ²®-£®, ª ª ³±²°®¥  ¯®¢¥°µ®±²¼  ® «¬ §®¢. �¯²¨·¥-±ª®¥ ¯®£«®¹¥¨¥  ® «¬ §»µ · ±²¨¶ ¬®¦¥² ¯°®-«¨²¼ ±¢¥²   ½²®² ¢®¯°®±. � ¤ ®© ° ¡®²¥ ¯°¥¤-±² ¢«¥  ¬®¤¥«¼ ¯®¢¥°µ®±²¨  ® «¬ §®¢, ° ±±·¨-² ® ®¯²¨·¥±ª®¥ ¯®£«®¹¥¨¥ ¢ ° ¬ª µ ½²®© ¬®¤¥«¨,  ² ª¦¥ ¯°®¨§¢¥¤¥® ±° ¢¥¨¥ ¨¬¥¾¹¨µ±¿ ½ª±¯¥°¨-¬¥² «¼»µ ¤ »µ ¨ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨µ ° ±·¥²®¢.�¥¤ ¢® ¯®«³·¥»¥ TEM-¨§®¡° ¦¥¨¿ [4] ®²-¤¥«¼»µ  ® «¬ §»µ · ±²¨¶ ±¢¨¤¥²¥«¼±²¢³¾² ®²®¬, ·²®  ® «¬ §» ¨¬¥¾² ¯° ª²¨·¥±ª¨ ¨¤¥ «¼-³¾ ´®°¬³ ± ®£° ¥»¬¨ £° ¿¬¨ (111). � ª-²¨·¥±ª¨  ¸¨¬ £« ¢»¬ ¯°¥¤¯®«®¦¥¨¥¬ ¿¢«¿¥²±¿²®, ·²® ¯®¢¥°µ®±²¼  ® «¬ §®¢ ¤®«¦  ¡»²¼ ¡«¨§-ª®© ª ¯®¢¥°µ®±²¨ ®¡º¥¬®£®  «¬ § . � ²® ¦¥ ¢°¥-¬¿ ¡¥±¯®°¿¤®ª, ¢®±¨¬»© ° §«¨·»¬¨ µ¨¬¨·¥±ª¨-¬¨ £°³¯¯ ¬¨   ¯®¢¥°µ®±²¨  ® «¬ § , ª®¥·®±-²¼¾ ¨ ª°¨¢¨§®© ¯®¢¥°µ®±²¨, ¡³¤¥² ¢®±¨²¼ ±³¹¥±²-¢¥»© ¢ª« ¤, ª®²®°»© ¢ ¤ «¼¥©¸¥¬ ¡³¤¥² ³·¨²»-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 1 { 2 2011 23



24 �.�. �¥©µ¢ ²¼±¿ ·¥°¥§ µ ° ª²¥°®¥ ¢°¥¬¿ ° ±±¥¿¨¿ ½«¥ª²°®-  � .�³¹¥±²¢³¥² ¬®£® ° ¡®², ¢ ª®²®°»µ ½ª±¯¥°¨¬¥-² «¼® [21, 22] ¨ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨ [23, 24] ¨±±«¥¤³¥²±¿ ¯®-¢¥°µ®±²¼ ·¨±²®£®  «¬ § . �·¨² ¥²±¿, ·²® ² ª ¿ ¯®-¢¥°µ®±²¼ ±®±²®¨² ¨§ ¤¨¬¥°¨§®¢ »µ ¶¥¯®·¥ª � -¤¨ [25], ª ª ½²® ±µ¥¬ ²¨·¥±ª¨ ¯°¥¤±² ¢«¥®   °¨±. 1.

A
B

a

(a)

(b)

(c)

�¨±. 1. �µ¥¬ ²¨·¥±ª®¥ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¥ ¯®¢¥°µ®±²¨  -® «¬ §  (111) ¢ ®±®¢®¬ ±®±²®¿¨¨. (a) { �¨¤ ±¡®-ª³. (b) { �¨¤ ±¢¥°µ³. �»¤¥«¥»  ²®¬», ®¡° §³¾¹¨¥ �-±¢¿§ »¥ ¶¥¯®·ª¨. (c) { �µ¥¬ ²¨·®¥ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¥®²¤¥«¼®© ¶¥¯®·ª¨ � ¤¨, ¯¥°¨®¤¨·¥±ª®© ®¤®¬¥°®©±²°³ª²³°» ± ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª®© A{B ¨ ¡ §¨±»¬¢¥ª²®°®¬ a. � ¦¤»©  ²®¬ ³£«¥°®¤  ¢ ² ª®© ¶¥¯®·ª¥±¢¿§  ±  ²®¬ ¬¨ ¨§ ®¡º¥¬ � §³¬® ¯°¥¤¯®«®¦¨²¼, ·²® ¯®¢¥°µ®±²¼  ® «-¬ §  ² ª¦¥ ±®¤¥°¦¨² ¯®¤®¡»¥ ¤¨¬¥°¨§®¢ »¥ ¶¥-¯®·ª¨. � ª³¾ ¶¥¯®·ª³ ¬®¦® ° ±±¬ ²°¨¢ ²¼ ª ª¯¥°¨®¤¨·¥±ª³¾ ±²°³ª²³°³ c ¡ §¨±»¬ ¢¥ª²®°®¬ a ¨½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª®©, ±®±²®¿¹¥© ¨§ ¤¢³µ  ²®¬®¢: A,B (°¨±. 1c). �°¨ ½²®¬ ª ¦¤»©  ²®¬ ¢ ² ª®© ¶¥¯®·ª¥±¢¿§  ¥ ²®«¼ª® ± ¤°³£¨¬¨  ²®¬ ¬¨ ¨§ ¶¥¯®·ª¨, ®¨ ±  ²®¬ ¬¨ ³£«¥°®¤  ¨§ ¿¤°   ® «¬ § .�«¿ ° ±·¥²  ½«¥ª²°®®£® ±¯¥ª²°  ¶¥¯®·¥ª � -¤¨ ¡³¤¥¬ ¤¥©±²¢®¢ ²¼ ±² ¤ °²»¬ ¬¥²®¤®¬ ±¨«¼®©±¢¿§¨, ¯°¨¤¥°¦¨¢ ¿±¼ ®¡®§ ·¥¨© ¨§ ° ¡®²» [26].�°¥¦¤¥ ¢±¥£®, ².ª. ¶¥¯®·ª¨ � ¤¨   ¯®¢¥°µ®±²¨  «-¬ §   µ®¤¿²±¿   ¤®±² ²®·® ¡®«¼¸®¬ ° ±±²®¿¨¨,¬®¦® ±·¨² ²¼, ·²® ®¨ ¯° ª²¨·¥±ª¨ ¥ ¢§ ¨¬®¤¥©-±²¢³¾². �»¬¨ ±«®¢ ¬¨, ¢ ¤ «¼¥©¸¥¬ ¡³¤¥¬ ° ±-±¬ ²°¨¢ ²¼ ®¤®¬¥°»© ±«³· ©. � ¦¤»©  ²®¬ ¢ ² -ª®© ¶¥¯®·ª¥ ±¢¿§  ± ¤°³£¨¬¨ ¯®±°¥¤±²¢®¬ ®¤®© �-±¢¿§¨ ¨ ²°¥µ �-±¢¿§¥©. �®«®¢³¾ ´³ª¶¨¾ ¤«¿ ½«¥ª-

²°®    ¯®¢¥°µ®±²¨ ¬®¦® ¯°¥¤±² ¢¨²¼, ¢®±¯®«¼-§®¢ ¢¸¨±¼ ²¥®°¥¬®© �«®µ , ª ª:	(k; r) = cA(k)pA(k; r)+cB(k)pB(k; r)+cC(k)	C(k; r):�°¨ ½²®¬pAB = 1pN Xl exp(ikl)pz(r � rAB � l):�¤¥±¼ k { ½«¥ª²°®»© ¨¬¯³«¼±, N { ª®«¨·¥±²¢® ½«¥-¬¥² °»µ ¿·¥¥ª, l { ¯®§¨¶¨¿ ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª¨,pz { �-®°¡¨² «¼  ²®¬  ³£«¥°®¤ . �®²¿ ¢¥°®¿²®±²¼¯¥°¥µ®¤  ¨§ ¯®¢¥°µ®±²®£® ±®±²®¿¨¿ ¢ ®¡º¥¬®¥ ¬ -« , ª ª ¡³¤¥² ¢¨¤® ¨¦¥, ¥®¡µ®¤¨¬® ³·¥±²¼ ² ª®©¯°®¶¥±±. �®°¬ «¼® ½²® ¬®¦® ±¤¥« ²¼ ¢¢¥¤¥¨¥¬	C(k; r) { ¢®«®¢®© ´³ª¶¨¨ ¤«¿ ½«¥ª²°® ,  µ®¤¿-¹¥£®±¿ ¢ ®¡º¥¬¥. �®£¤  £ ¬¨«¼²®¨  ¬®¦® ¯°¥¤-±² ¢¨²¼ ¢ ¢¨¤¥ ¬ ²°¨¶» 3� 3.� «¥¥ ¡³¤¥¬ ±·¨² ²¼, ·²® ¨²¥£° « ¯¥°¥µ®¤ ¬¥¦¤³  ²®¬ ¬¨ A, B ±®±¥¤¨µ ¤¨¬¥°®¢ ° ¢¥ t:hpz(r � rA)jH jpz(r � rB � a)i = t,   ¯¥°¥µ®¤» ¬¥¦¤³ ²®¬ ¬¨ A, B ¢ ®¤®¬ ¤¨¬¥°¥   ¢¥«¨·¨³ �t ¡®«¼¸¥:hpz(r � rA)jH jpz(r � rB)i = � � t + t. �°®¬¥ ²®£®, ¨-²¥£° « ¯¥°¥µ®¤  ¬¥¦¤³  ²®¬ ¬¨ ¢ ¶¥¯®·ª¥ A (¨«¨ B)¨  ²®¬ ¬¨ ¢ ®¡º¥¬¥ § ¯¨¸¥¬ ¢ ¢¨¤¥ �0t. �»¡¥°¥¬ ±¨±-²¥¬³ ®²±·¥²  ½¥°£¨¨ ² ª, ·²®¡» HAA = HBB = 0.�®£¤  ¬ ²°¨·»© ½«¥¬¥² HCC ¤®«¦¥ ¡»²¼ ° ¢¥½¥°£¨¨ ½«¥ª²°®  ¢ ®¡º¥¬®¬  «¬ §¥: HCC = "3(k):"3(k) = �~2k22m� �E0:�®£¤  £ ¬¨«¼²®¨  ±¨±²¥¬» ¬®¦® § ¯¨± ²¼ ¢¢¨¤¥ Ĥ = 0B@ 0 tk �0tt�k 0 �0tk�0t�k �0t�k "3(k)1CA : (1)£¤¥ ¢¢¥¤¥® ®¡®§ ·¥¨¥ tk = t[1 + � + exp(ika)].�°¨ ¢®«®¢»µ ¢¥ª²®° µ k ¢¡«¨§¨ £° ¨¶» §®»�°¨««¾½  k = �=a, ¯°¨ ª®²®°»µ ®¡º¥¬»¥ ±®±²®-¿¨¿ ¥ ¯®¤¬¥¸¨¢ ¾²±¿ ª ¯®¢¥°µ®±²»¬, ¬®¦®  «¨²¨·¥±ª¨ °¥¸¨²¼ ³° ¢¥¨¥ �°¥¤¨£¥°  ¨ ¯®«³-·¨²¼ § ¢¨±¨¬®±²¼ ½¥°£¨¨ ®² ¢®«®¢®£® ¢¥ª²®°  ¤«¿½«¥ª²°®    ¯®¢¥°µ®±²¨  «¬ § : "1(k) = �"2(k) == tp�2 + (k �K)2a2. �²±¾¤  ¢¨¤®, ·²® ¯®¢¥°µ-®±²¼  «¬ §  ®¡« ¤ ¥² ¯®«³¯°®¢®¤¨ª®¢»¬¨ ±¢®©±²-¢ ¬¨ ± § ¯°¥¹¥®© §®®© Eg = 2�t. �¨±«¥®¥ °¥-¸¥¨¥ ³° ¢¥¨¿ �°¥¤¨£¥°  ¢® ¢±¥© ®¡« ±²¨ ¢®«®-¢»µ ¢¥ª²®°®¢ k ¯°¨¢¥¤¥®   °¨±. 2a. � ª ¢¨¤® ¨§°¨±. 2b, ±³¹¥±²¢³¾² ¯®¢¥°µ®±²»¥ ±®±²®¿¨¿, ¡«¨§-ª¨¥ ¯® ½¥°£¨¨ ¨ ¢®«®¢»¬ ¢¥ª²®° ¬ ª ®¡º¥¬»¬�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 1 { 2 2011



�¯²¨·¥±ª¨¥ ±¢®©±²¢  ±³±¯¥§¨©  ® «¬ §®¢ 25
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pka DOS  (arb. units)�¨±. 2. (a) { �¥°£¥²¨·¥±ª ¿ ¤¨ £° ¬¬  ¤«¿ ¯®¢¥°µ®±-²¨  «¬ § . �°®¬¥ ®¡º¥¬®© §®» "3(k), ¶¥¯®·ª¨ � -¤¨ ¤ ¾² ¤®¯®«¨²¥«¼»¥ ±®±²®¿¨¿ ¢ § ¯°¥¹¥®© §®¥ «¬ §  "1(k), "2(k). (b) { �«®²®±²¼ ®¡º¥¬»µ (D3) ¨¯®¢¥°µ®±²»µ (D1; D2) ±®±²®¿¨© ¤«¿ ½«¥ª²°®®¢ ¢  «-¬ §¥±®±²®¿¨¿¬ ½«¥ª²°® . �³¹¥±²¢®¢ ¨¥ ² ª¨µ °¥§®- ±»µ ±®±²®¿¨© ¯®¤²¢¥°¦¤ ¥²±¿ ¢ ° ¡®²¥ [21].� ¨¡®«¥¥ ²®·®£® ±®¢¯ ¤¥¨¿ ± ab initio ° ±·¥² -¬¨, ¯°¨¢¥¤¥»¬¨ ¢ ° ¡®²¥ [24], ³¤ ¥²±¿ ¤®¡¨²¼±¿¯°¨ ¢»¡®°¥ ¯ ° ¬¥²°®¢ � = 0:37, �0 = 0:1, t = 2:2 ½�.�§ § ¢¨±¨¬®±²¨ ½¥°£¨¨ ½«¥ª²°®  ®² ¢®«®¢®£®¢¥ª²®° , ¨§®¡° ¦¥®©   °¨±. 2a, ¬®¦® ±¤¥« ²¼ ª -·¥±²¢¥»© ¢»¢®¤ ® ¯®£«®¹¥¨¨, ¯°¨±³¹¥¬ ¯®¢¥°µ-®±²¨  ® «¬ § . �°¨ «¾¡»µ ½¥°£¨¿µ ¯ ¤ ¾¹¥-£® ±¢¥²  
 ¡®«¼¸¥ Eg ¡³¤¥²  ¡«¾¤ ²¼±¿ ¯®£«®¹¥¨¥±¢¥² , ².ª. ±³¹¥±²¢³¥² ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨© ½«¥ª²°®-»© ¯¥°¥µ®¤. �°®¬¥ ²®£®,   ±¯¥ª²°¥ ¯®£«®¹¥¨¿¤®«¦» ¡»²¼ ¢¨¤» ¤¢  ¯¨ª , ª®²®°»¬ ±®®²¢¥²±²¢³-¥² ¡®«¼¸ ¿ ¯«®²®±²¼ ±®±²®¿¨©, ±µ¥¬ ²¨·¥±ª¨ ¨§®¡-° ¦¥»µ ±²°¥«ª ¬¨   °¨±. 2.�°¨ ¢»·¨±«¥¨¨ ®¯²¨·¥±ª®© ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ ¡³¤¥¬¤¥©±²¢®¢ ²¼   «®£¨·® [28, 27]. � ¯¥°¢®¬ ¯°¨¡«¨¦¥-¨¨ ®¡¹ ¿ ´®°¬³«  ¤«¿ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®¯²¨·¥±ª®© ¯°®-¢®¤¨¬®±²¨ �xx ®² ½¥°£¨¨ ¯ ¤ ¾¹¥£® ±¢¥²  
 ®¯°¥-¤¥«¿¥²±¿ ´®°¬³«®© �³¡®:�xx(
) = e22
 1Z�1 d!2� [f(! � �)� f(! +
� �)]1Z�1 d2k?(2�)2 dk(2�)Tr (v̂xA(! +
;k)v̂xA(!;k)) : (2)�¤¥±¼ ¢¢¥¤¥» ®¡®§ ·¥¨¿: f { ´³ª¶¨¿ ° ±¯°¥¤¥-«¥¨¿ �¥°¬¨{�¨° ª  ¤«¿ ½«¥ª²°®®¢, vx { ®¯¥° ²®°

±ª®°®±²¨ ¯®  ¯° ¢«¥¨¾ ¢¤®«¼ ¶¥¯®·ª¨, A { ±¯¥ª-²° «¼ ¿ ´³ª¶¨¿. �²¨ ¢¥«¨·¨» ¬®¦® ¯®«³·¨²¼¨§ £ ¬¨«¼²®¨   (1). � ª, ®¯¥° ²®° ±ª®°®±²¨ ±¢¿-§  ± ¯°®¨§¢®¤®© £ ¬¨«¼²®¨   H ¯® ¢¥ª²®°®¬³¯®²¥¶¨ «³ A: v̂ = 1e @Ĥ(k � eA)@A :�¯¥ª²° «¼ ¿ ´³ª¶¨¿ ±¢¿§   ± £°¨®¢±ª®©´³ª¶¨¥© G ¤«¿ ½«¥ª²°®  ¢ ¶¥¯®·ª¥ � ¤¨ ±«¥¤³¾-¹¨¬ ±®®²®¸¥¨¥¬:G(z) = Z d!2� A(!)z � ! : (3)�°¨ ½²®¬ £°¨®¢±ª ¿ ´³ª¶¨¿ ±¢¿§   ± £ ¬¨«¼²®¨- ®¬: Ĝ�1 = zÎ � Ĥ , £¤¥ z = i!n, !n = �T (2n+ 1) {¬ ¶³¡ °®¢±ª¨¥ · ±²®²», n = 0;�1;�2; : : : , T { ²¥¬-¯¥° ²³° .�®¤±² ¢«¿¿ ¢»° ¦¥¨¥ ¤«¿ A ¨ ®¯¥° ²®°  ±ª®°®±-²¨ ¢ ¢»° ¦¥¨¥ (2), ¢ ¯°¥¤¯®«®¦¥¨¨ ¬ «»µ ²¥¬¯¥° -²³° (T ! 0) ¯®±«¥ ¥±«®¦»µ ¯°¥®¡° §®¢ ¨© ¯®«³-·¨¬, ·²® ¯¥°¥µ®¤³ ¬¥¦¤³ ¤¢³¬¿ ¯®¢¥°µ®±²»¬¨ ±®-±²®¿¨¿¬¨ ±®®²¢¥²±²¢³¥² ®¯²¨·¥±ª ¿ ¯°®¢®¤¨¬®±²¼�s�s(
) = e22
 0Z�
 1Z�1 d!2� dk2� �2["1(k)� "2(k)]2f(tkv�k � t�kvk)2 + v2F (!(! +
) + jtkj2)g�[! � "2(k)]�[! +
� "3(k)]: (4)� ª ¢¨¤® ¨§ °¨±. 2, ¯°¨ ½¥°£¨¿µ ¯ ¤ ¾¹¥£® ±¢¥-²  
, ¡«¨§ª¨µ ª Eg , ®±®¢»¥ ½«¥ª²°®»¥ ¯¥°¥µ®¤»¯°®¨±µ®¤¿² ¢¡«¨§¨ £° ¨¶» §®» �°¨««¾½ . � ½²®©®¡« ±²¨ «¥£ª® ¯®«³·¨²¼   «¨²¨·¥±ª³¾ ´®°¬³«³ ¤«¿¯®£«®¹¥¨¿ ±¢¥²  ± ½¥°£¨¿¬¨ 
 ¢¡«¨§¨ Eg :�s�s(
)�0 = tq
2 �E2g E2g
2�(
�Eg): (5)�°¨ ·¨±«¥»µ ¢»·¨±«¥¨¿µ (4) ¤¥«¼² -´³ª¶¨¿¡»«  § ¬¥¥    �(x) = �=�=(x2 + �2). � ° ¬¥²°¥®¯°¥¤¥«¥®±²¨ ¯® ½¥°£¨¨ ±¢¿§  ± ¢°¥¬¥¥¬ ° ±-±¥¿¨¿ ½«¥ª²°® : � = ~=� . �²®, ª ª ¡»«® ®²¬¥·¥-® ¢»¸¥, ³ª §»¢ ¥²   ¢«¨¿¨¥ ° §«¨·»µ ¥®¤®-°®¤®±²¥© ¢ ¶¥¯®·ª¥ � ¤¨   ¯®£«®¹¥¨¥. �¯²¨·¥-±ª ¿ ¯°®¢®¤¨¬®±²¼ ¤«¿ ² ª¨µ ¶¥¯®·¥ª ¯°¥¤±² ¢«¥   °¨±. 3.�¨¤®, ·²® ±³¹¥±²¢³¾² ¤¢  ¯¨ª  ¯®£«®¹¥¨¿, ®²-¢¥· ¾¹¨¥ ®¯²¨·¥±ª¨¬ ¯¥°¥µ®¤ ¬, ±µ¥¬ ²¨·¥±ª¨ ®²-° ¦¥»¬   °¨±. 2. �°¨ ½²®¬ ±²®¨² ®²¬¥²¨²¼,·²® ®¯²¨·¥±ª ¿ ¯°®¢®¤¨¬®±²¼, ®²¢¥· ¾¹ ¿ ¯¥°¥µ®-¤ ¬ ¯°¨ ¡®«¼¸¨µ ½¥°£¨¿µ, ¤®«¦  ¡»²¼ ±³¹¥±²¢¥-® ¡®«¼¸¥, ².ª. ¢  ¸¨µ ¢»·¨±«¥¨¿µ ¥ ³·¨²»¢ «±¿�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 1 { 2 2011
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�¨±. 3. � ¢¨±¨¬®±²¼ ®¯²¨·¥±ª®£® ¯®£«®¹¥¨¿ � ®² ½¥°-£¨¨ ¯ ¤ ¾¹¥£® ±¢¥²  
 ¯°¨ ° §»µ ¯ ° ¬¥²° µ �²®² ´ ª², ·²® ±®±²®¿¨¿, ± ª®²®°»µ ¯°®¨±µ®¤¨² ¯¥°¥-µ®¤ ¯°¨ ¯®£«®¹¥¨¨ ±¢¥² , ¿¢«¿¾²±¿ °¥§® ±»¬¨.� ª²¨·¥±ª¨ ½²® ¯°¨¢¥¤¥² ª ³¢¥«¨·¥¨¾ ¯«®²®±²¨±®±²®¿¨©,   § ·¨², ¨ ®¯²¨·¥±ª®© ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ ¢®±²®«¼ª® ° §, ¢® ±ª®«¼ª® ®¡º¥¬»µ ±®±²®¿¨© ¡®«¼-¸¥, ·¥¬ ¯®¢¥°µ®±²»µ. �«¿ · ±²¨¶ ± µ ° ª²¥°»¬° §¬¥°®¬ 4¬ ½²® ¬®¦¥² ¯°¨¢¥±²¨ ª ³¢¥«¨·¥¨¾ ¯®-£«®¹¥¨¿   ¯®°¿¤®ª.�ª« ¤ ¢ ®¡¹¥¥ ¯®£«®¹¥¨¥ ¤ ¾² ¯¥°¥µ®¤»   £° -¨¶¥ §®» �°¨««¾½ . � ´¨§¨·¥±ª®© ²®·ª¨ §°¥-¨¿ ½²® ®§ · ¥², ·²® ±³¹¥±²¢¥³¾ °®«¼ ¨£° ¾²¥ ±²®«¼ª® ¶¥«»¥ ¶¥¯®·ª¨, ±ª®«¼ª® ®²¤¥«¼»¥ ¤¨¬¥-°»   ¯®¢¥°µ®±²¨  «¬ §  (¡«¨¦¨© ¯®°¿¤®ª). �¥-¨§¡¥¦®¥ ¯®¿¢«¥¨¥ ¡¥±¯®°¿¤ª  ¢ ±¨±²¥¬¥ ¶¥¯®·¥ª� ¤¨,  ¯°¨¬¥° ª®¥·®±²¼ ¶¥¯®·¥ª, ¤®¯®«¨²¥«¼-»¥ µ¨¬¨·¥±ª¨¥ £°³¯¯»   ¯®¢¥°µ®±²¨, ¥ ¯®¢«¨¿¥²  ¡«¨¦¨© ¯®°¿¤®ª. �® ¤®«¦® ¯®¢«¨¿²¼ ²®«¼ª®  ³¬¥¼¸¥¨¥ ¢°¥¬¥¨ ° ±±¥¿¨¿ � , ·²® ¯°¨¢¥¤¥² «¨¸¼ª ³¸¨°¥¨¾ ¯¨ª®¢   ±¯¥ª²°¥ ¯®£«®¹¥¨¿. �®½²®¬³¨§« £ ¥¬ ¿ ¬®¤¥«¼ ¤®«¦  ¡»²¼ ¯°¨¬¥¨¬  ª ¯®£«®-¹¥¨¾  ® «¬ §®¢, ¢ ª®²®°»µ µ®²¿ ¨ ¬ «®¢¥°®¿²®±³¹¥±²¢®¢ ¨¥ ¶¥¯®·¥ª � ¤¨, ²¥¬ ¥ ¬¥¥¥ ¤®«¦»±³¹¥±²¢®¢ ²¼ ®²¤¥«¼»¥ ¤¨¬¥°» ³£«¥°®¤ .�®±ª®«¼ª³ ¿¤°®  ® «¬ §®© · ±²¨¶» ¢ ¢¨¤¨-¬®© ®¡« ±²¨ ±¢¥²  ¥ ¯®£«®¹ ¥², ®±®¢®¥ ¯®£«®¹¥-¨¥ ¤®«¦® ¯°®¨±µ®¤¨²¼   ¯®¢¥°µ®±²¨  ® «¬ -§®¢, ².¥. ¯°¥¨¬³¹¥±²¢¥®   ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ¤¨-¬¥° µ. � ª ¯° ¢¨«®,  ® «¬ §» ¯®«³· ¾² ¢ ±³±-¯¥§¨¨, £¤¥, ª°®¬¥ ¯®£«®¹¥¨¿, ±³¹¥±²¢¥³¾ °®«¼¢ ª®½´´¨¶¨¥²¥ ½ª±²¨ª¶¨¨ ¤®«¦® ¨£° ²¼ ³¯°³£®¥°½«¥¥¢±ª®¥ ° ±±¥¿¨¥, ¨²¥±¨¢®±²¼ ª®²®°®£® ¯°®-¯®°¶¨® «¼  V 2
4. �®½²®¬³ ¯°¨ ³¬¥¼¸¥¨¨ ° §-¬¥°®¢ · ±²¨¶ ¤®«¿ ° ±±¥¿¨¿ ¤®«¦  ³¬¥¼¸ ²¼±¿, ¢

²® ¢°¥¬¿ ª ª ¤®«¿ ¯®£«®¹¥®£® ±¢¥²  ¡³¤¥² ³¢¥«¨-·¨¢ ²¼±¿ ± ³¢¥«¨·¥¨¥¬ ¤®«¨ ¯®¢¥°µ®±²¨.� ° ¬ª µ ½²¨µ ±®®¡° ¦¥¨© ¬®¦® ®¡º¿±¨²¼ ¨§-¬¥¥¨¥ ¶¢¥²  ±³±¯¥§¨¨ [19] ¯°¨ ¨§¬¥¥¨¨ pH .�² pH ±³¹¥±²¢¥® § ¢¨±¨² ±² ¡¨«¼®±²¼ ±³±¯¥§¨¨.� ¦¥ ¯°¨ ¬ «®¬ ¨§¬¥¥¨¨ pH  ®· ±²¨¶»  £°¥£¨-°³¥², ·²® ¯°¨¢®¤¨² ª °¥§ª®¬³ ³¢¥«¨·¥¨¾ ¤®«¨ ° ±-±¥¿®£® ±¢¥² .�ª±¯¥°¨¬¥² «¼»¥ ¤ »¥ ¯® ¯®£«®¹¥¨¾ ±³±-¯¥§¨¨  ® «¬ §®¢ [29],   ² ª¦¥ ° ±·¥²»¥ ¤ »¥¯® ´®°¬³«¥ (4) ± ³·¥²®¬ ¢ª« ¤  ° ±±¥¿¨¿, ¯°¨¢¥¤¥»  °¨±. 4. � ª ¢¨¤®, ²¥®°¥²¨·¥±ª¨¥ ¨ ½ª±¯¥°¨¬¥-
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�¨±. 4. �¥®°¥²¨·¥±ª ¿ ¨ ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼ ¿ § ¢¨±¨¬®±-²¨ ª®½´´¨¶¨¥²  ½ª±²¨ª¶¨¨ ®² ¤«¨» ¢®«» ¯ ¤ ¾-¹¥£® ±¢¥²  �² «¼»¥ ¤ »¥ µ®°®¸® ±®£« ±³¾²±¿ ¯°¨ ®²®¸¥¨¨ ¬¯«¨²³¤ ¤¢³µ ¯¨ª®¢ � 20 ¨ ¯°¨ ¯ ° ¬¥²°¥ �, ° ¢®¬0:07 ¨ 0:04 ¤«¿ ¨§ª®½¥°£¥²¨·¥±ª®£® ¨ ¢»±®ª®½¥°-£¥²¨·¥±ª®£® ¯¨ª®¢ ¯®£«®¹¥¨¿ ±®®²¢¥²±²¢¥®.�°®¬¥ ²®£®, ¤  ¿ ¬®¤¥«¼  µ®¤¨²±¿ ¢ ±®£« ±¨¨± ½ª±¯¥°¨¬¥² ¬¨ ¯® ®¡° ¡®²ª¥ ¯®¢¥°µ®±²¨  ® «-¬ §®¢. �°¨ ®ª¨±«¥¨¨ ¯®¢¥°µ®±²¨ ¤¨¬¥°» ° §°³-¸ ¾²±¿. �²® ¯°¨¢¥¤¥² ¥ ²®«¼ª® ª ¨±·¥§®¢¥¨¾  ° ¬ ®¢±ª®¬ ±¯¥ª²°¥ ¢ª« ¤  ®² sp2-´° ª¶¨¨, ® ¨ ª¨§¬¥¥¨¾ ¶¢¥²  ±³±¯¥§¨¨, ·²® ¯®«®±²¼¾ ±®£« ±³-¥²±¿ ± ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼»¬¨ ¤ »¬¨ [15].�» ¯®ª § «¨, ·²® ¢±¥ ®±®¡¥®±²¨ ¢ ®¯²¨·¥±ª¨µ±¢®©±²¢ µ  ® «¬ §»µ ±³±¯¥§¨© µ®°®¸® ®¡º¿±¿-¾²±¿ ± ¥¤¨®© ¯®§¨¶¨¨, ¢ ° ¬ª µ ¯°¥¤±² ¢«¥¨© ® «¨·¨¨   ¯®¢¥°µ®±²¨  ® «¬ §®¢ ³£«¥°®¤»µ ¤¨-¬¥°®¢ ¨ ¨µ ¶¥¯®·¥ª. �®¦® ±¤¥« ²¼ ¢»¢®¤ ® ²®¬, ·²®².ª. �-±¢¿§¨ ¬¥¦¤³  ²®¬ ¬¨ ³£«¥°®¤  ¢ ¤¨¬¥°¥ ¤®-±² ²®·® ±« ¡»¥,  «¨·¨¥ ² ª¨µ ¤¨¬¥°®¢,   § ·¨², ¨¯¨ª®¢ ¯®£«®¹¥¨¿, ¡³¤¥² ±¨«¼® § ¢¨±¥²¼ ®² ®ª°³¦ -¾¹¥©  ® «¬ § ±°¥¤». �°¨ ¯®¢»¸¥¨¨ ¨«¨ ¯®¨-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 1 { 2 2011
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