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ФИЗИКО-МАТЕМАТИЧЕСКИЕ НАУКИ 
 
УДК 546.2 
 
А.А. ЛАВРЕНТЬЕВ, Б.В. ГАБРЕЛЬЯН, И.Я. НИКИФОРОВ 
 
МОДЕЛЬНЫЙ РАСЧЕТ ЭЛЕКТРОННО-ЭНЕРГЕТИЧЕСКОЙ 
СТРУКТУРЫ АЛМАЗА, BN И BeCN2 

 
Исследована электронно-энергетическая структура ряда подобных соединений: 
алмаза (C), BN и BeCN2. Установлено, что для BeCN2 вершина валентной полосы 
формируется p-состояниями N, а дно полосы проводимости - s-состояниями Be и C. 
Оценена ширина запрещенной полосы Eg в BeCN2. Проведено сравнение парциаль-
ных и полной плотностей состояний алмаза и BN с рентгеновскими K-спектрами 
эмиссии и поглощения и рентгеноэлектронными спектрами, а также сравнение со-
ответствующих парциальных плотностей состояний последних с соответствующими 
плотностями в BeCN2. 
Клю чевые слова: электронно-энергетическая структура, метод локального коге-
рентного потенциала, плотности электронных состояний 
 
Введение. Поиск новых веществ со свойствами, близкими свойствам из-
вестных материалов, а также с превосходящими параметрами был всегда 
важен с точки зрения прикладной науки. Отправной точкой поиска часто 
служат хорошо изученные и широко применяемые соединения, а новые 
получаются в результате внесения различных искажений (допирование, 
вакансии, замещение и т.д.) в их кристаллическую решетку. Теоретическое 
исследование новых (быть может, еще не синтезированных) соединений 
должно базироваться на сравнении энергетических структур этих и уже 
известных подобных соединений.  

Алмаз и BN уже давно представляют интерес с точки зрения при-
кладного применения как сверхтвердые материалы, а также и с точки зре-
ния академического интереса к их электронно-энергетическому строению 
(ЭЭС). Отметим некоторые из работ, посвященые исследованию ЭЭС. Элек-
тронно-энергетическое строение в алмазе исследовалось методами рентге-
ноэлектронной спектроскопии [1-3], а также рентгеновской эмиссионной 
[4] и абсорбционной [5] спектроскопии. Так, в одной из последних работ 
[3] приводится экспериментальное значение 23.0 ± 0.2 эВ ширины валент-
ной полосы в алмазе, которое сравнивается с теоретическим значением 
ширины в 21.5 ± 0.2 эВ, полученным из функционала локальной плотности. 
Это различие в 2 эВ объясняется наличием возбужденной дырки и связан-
ными с ней многоэлектронными эффектами.  

Соединению BN уделено в литературе и продолжает уделяться 
также достаточно большое внимание. Это относится к рентгеноспектраль-
ным исследованиям его гексагональной модификации [6-8], а также анало-
гичным исследованиям его кубической модификации [7, 9, 10]. Отметим 
также лишь некоторые теоретические работы по исследованию электрон-
но-энергетической структуры BN [11-13]. Однако результаты работ [11, 12] 
не доведены до кривых плотностей состояний (приводятся только зависи-
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