
I. £ÄÇÆÇÐËÇ

¬ÂÓÃËÆÞ Ë ÐËÕÓËÆÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ 3d ë 5d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÑÃÎÂÆÂáÕ
ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏË ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË, ÕÂÍËÏË ÍÂÍ
àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÞÇ ÕÇÓÏÑÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÄÞÔÑÍËÇ
ÒÓÑÚÐÑÔÕß Ë ÕÄÇÓÆÑÔÕß, ÓÂÆËÂÙËÑÐÐÂâ ÔÕÑÌÍÑÔÕß, ØËÏËÚÇÔÍÂâ
ËÐÇÓÕÐÑÔÕß, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÑÚÇÕÂáÕÔâ Ô ÐÇÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑ-
×ËÊËÚÇÔÍËÏË, ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍËÏË ËÏÂÅÐËÕÐÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕË-
ÍÂÏË.1 ë 9 ´ÂÍÑÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë
ÐËÕÓËÆÑÄ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕâÏË ËØ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÔÎÑÉÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÑÌ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ä
àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ 10 ë 12 Ë ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ËØ ÛËÓÑÍÑÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇ ÒÓË ÓÂÊÓÂÃÑÕÍÇ Ë ÒÓÑËÊÄÑÆÔÕÄÇ ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÏÐÑÅÑ-
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ.1 ë 12

¬ÓÑÏÇ ÃËÐÂÓÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ
ËÊÄÇÔÕÇÐ ÃÑÎßÛÑÌ ÓâÆ ÏÐÑÅÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë
ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÐÂ ËØ ÑÔÐÑÄÇ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÑÄ,
ÑÍÔËÍÂÓÃËÆÑÄ, ÑÍÔËÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÑÄ, ÅËÆÓËÆÑÍÂÓÃËÆÑÄ,
ÅËÆÓËÆÑÐËÕÓËÆÑÄ Ë ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ ÍÑÏÒÑÊËÙËÑÐÐÞØ Ë
ÍÇÓÂÏËÚÇÔÍËØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ. £ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÕÂÍÉÇ ÓÂÊÄË-
ÄÂáÕÔâ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÔÑÊÆÂÐËá ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ
d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ ÐÑÄÞØ ÐÂÐÑÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ Ä ÄËÆÇ ÐÂÐÑÒÑÓÑÛÍÑÄ,
ÐÂÐÑÔÕÓÖÍÕÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ÒÎÇÐÑÍ, ÔÒÎÂÄÑÄ, ÍÇÓÂÏËÍ, ÍÑÏÒÑÊË-
ÕÑÄ Ë ÆÓ., Â ÕÂÍÉÇ ÒÑ ÔËÐÕÇÊÖ, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏ Ë ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËá ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ Ä ÄËÆÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ, ÐÂÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÕÑÄ, ÐÂÐÑÔ×ÇÓ, ÐÂÐÑÄÑÎÑÍÑÐ, ÐÂÐÑ-
ÒÓÑÄÑÎÑÍ, ÐÂÐÑÕÓÖÃÑÍ Ë Õ.Æ.12 ë 31

³ÓÇÆË ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ
×ÂÊÞ, ÑÃÓÂÊÖáÜËÇÔâ Ä ÔËÔÕÇÏÂØ W7C Ë W7N, ËØ ÕÄÇÓÆÞÇ
ÓÂÔÕÄÑÓÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞÇ ÕÓÑÌÐÞÇ ÄÑÎß×ÓÂÏ-
ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ×ÂÊÞ ÒÓËÄÎÇÍÂáÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎÇÌ.

³ ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, àÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ËØ ÒÓËÄÎÇÍÂÕÇÎßÐÞÏË
×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË. ´ÂÍ, ÆÎâ ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÂ
ÄÑÎß×ÓÂÏÂ (WC) ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞ ÏÂÎÞÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÓÂÔÛËÓÇÐËâ Ë ÄÞÔÑÍÂâ ÕÄÇÓÆÑÔÕß, ÔÑØÓÂÐâáÜËÇÔâ Ä
ÛËÓÑÍÑÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ.32, 33 £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ
WC ÛËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÆÎâ ËÊÅÑÕÑÄÎÇÐËâ ËÊÐÑÔÑÔÕÑÌÍËØ
ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÔÒÎÂÄÑÄ Ë ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÑÍÓÞÕËÌ.33

£ÇÆÖÕÔâ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÒÑÎÖÚÇÐËá WC Ä ÐÂÐÑÓÂÊÏÇÓÐÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË: Ä ÄËÆÇ ÐÂÐÑÒÑÓÑÛÍÑÄ, ÐÂÐÑÄÑÎÑÍÑÐ, ÐÂÐÑÕÓÖÃÑÍ Ë ÐÂÐÑ-
ÍÑÏÒÑÊËÕÑÄ.34 ë 42 ©ÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÕÄÇÓÆÑÔÕßá Ë ØÑÓÑÛÇÌ
àÎÇÍÕÓÑÒÓÑÄÑÆÐÑÔÕßá ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÏÑÐÑÐËÕÓËÆ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ,7, 8
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ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÒÇÓÑÄÔÍËÕÂ (M3WC,W3MCËW3MN, ÅÆÇMìd-ÏÇÕÂÎÎÞ),Z-ÍÂÓÃËÆÑÄ (M3W3C
ËM6W6C) Ë ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ Ô ÒÓËÄÎÇÚÇÐËÇÏ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ab initio. °ÃÔÖÉÆÇÐÞ
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×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÔËÔÕÇÏ.
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ËÊÅÑÕÑÄÎÇÐËâ ÑÏËÚÇÔÍËØ ÍÑÐÕÂÍÕÑÄ, ËÔÒÑÎßÊÖáÜËØÔâ Ä
ÏËÍÓÑàÎÇÍÕÓÑÐËÍÇ.

³ ÆÓÖÅÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÄÑÊÓÑÔÛËÌ Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ËÐÕÇÓÇÔ Í
ÍÂÓÃËÆÂÏ Ë ÐËÕÓËÆÂÏ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÔÎÇÆÖáÜËÏË
ÒÓËÚËÐÂÏË. ¥ÑÎÅÑÇ ÄÓÇÏâ ÒÑÎÂÅÂÎË, ÚÕÑ ÎÇÅÍËÇ (4d: Ru, Rh Ë
Pd) Ë ÕâÉÇÎÞÇ (5d: Os, Ir Ë Pt) ÏÇÕÂÎÎÞ ÒÎÂÕËÐÑÄÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÒÑ
ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÖÅÎÇÓÑÆÖ (ÂÊÑÕÖ) ËÐÇÓÕÐÞ Ë ÃËÐÂÓÐÞØ ÐËÕÓËÆ-
ÐÞØ (ÍÂÓÃËÆÐÞØ) ×ÂÊ ÐÇ ÑÃÓÂÊÖáÕ. ³ÑÄÓÇÏÇÐÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË
Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËÌ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ, ÒÎÇÐÑÚÐÞØ
ÕÇØÐÑÎÑÅËÌ Ë ÒÓ., ÐÂÚËÐÂâ Ô 2004 Å. ÔËÐÕÇÊËÓÑÄÂÐÂ ÔÇÓËâ
ÐÑÄÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓËÆÑÄ Ë ÍÂÓÃËÆÑÄ ÒÎÂÕËÐË-
ÆÑÄ.43 ë 46 °ÕÎËÚËÕÇÎßÐÑÌ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá ÐÑÄÞØ ×ÂÊ (ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÆËÐËÕÓËÆÑÄ PtN2 , IrN2 ,OsN2 Ë PdN2) âÄÎâÇÕÔâ ÓÇÍÑÓÆÐÑ
ÄÞÔÑÍÑÇ (ÆÎâ ÐËÕÓËÆÑÄ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ) ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇ ÂÊÑÕÂ; ÍÓÑÏÇ
ÕÑÅÑ, ÄÇÔßÏÂ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÏË Ë ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞÏË ÆÎâ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ
ÕÇØÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÒÓËÎÑÉÇÐËÌ ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÇ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÆËÐËÕÓËÆÑÄ ÒÎÂÕËÐËÆÑÄ, ÔÄâÊÂÐ-
ÐÞÇ Ô ËØ ÄÞÔÑÍËÏË ÏÑÆÖÎâÏË ÔÉÂÕËâ (B) Ë ÏÂÎÑÌ ÔÉËÏÂÇ-
ÏÑÔÕßá. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ
ÏÑÆÖÎß B ÆÎâ IrN2 (B& 428 ¤±Â (ÔÏ.46)) ÎËÛß ÐÂ 3% ÏÇÐßÛÇ
ÕÂÍÑÄÑÅÑ ÆÎâ ÂÎÏÂÊÂ (B& 440 ¤±Â (ÔÏ.47, 48)).

±ÑÕÇÐÙËÂÎ ÔËÔÕÇÏ ÕâÉÇÎÞÇ 4d-, 5d-ÏÇÕÂÎÎÞ (ÏÐÑÅËÇ ËÊ
ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÄÞÔÑÍËÏË ÏÑÆÖÎâÏË B) ë ÎÇÅÍËÇ sp-ÐÇ-
ÏÇÕÂÎÎÞ (B, C, N, O, ÔÒÑÔÑÃÐÞÇ ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕß ÔËÎßÐÞÇ
ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÄâÊË) ÆÎâ ÒÑËÔÍÂ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ Ô ÒÑÄÞÛÇÐÐÞÏË
ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË (ÄÞÔÑÍÑÌ ÕÄÇÓÆÑÔÕßá, ÏÂÎÑÌ
ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕßá) ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÃÝâÔÐÇÐ Ô ÒÑÏÑÜßá ÔÎÇÆÖá-
ÜÇÌ ÒÓÑÔÕÑÌ ÏÑÆÇÎË. ¬ÂÍ ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ 49 ÒÓâÏÞÇ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ ÏÑÆÖÎâÏË ÔÉÂÕËâ Ë ÔÆÄËÅÂ (G), Â ÕÂÍÉÇ
ÒÎÑÕÐÑÔÕßá ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (N )

re �
N

Vm

,

ÅÆÇ Vm ì ÏÑÎâÓÐÞÌ ÑÃÝÇÏ. ¿ÕË ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕâÏË

B&rle ,

G& rke ,

ÅÆÇ l& 1.25 Ë k& 1.47. ³×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÞ äÒÓËÐÙËÒÞ
ÆËÊÂÌÐÂã ÔÄÇÓØÕÄÇÓÆÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÞÏ ËÔÍÑ-
ÏÞÌ ÏÂÕÇÓËÂÎ ÆÑÎÉÇÐ: ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, ÃÞÕß ÃÎËÊÑÍ Í ËÊÑÕÓÑÒ-
ÐÑÏÖ; ÄÑ-ÄÕÑÓÞØ, ËÏÇÕß ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ; Ä-ÕÓÇÕßËØ, ÑÃÎÂÆÂÕß ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÏ
ÕËÒÑÏÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÔÄâÊÇÌ; Ä-ÚÇÕÄÇÓÕÞØ, ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕß ÆËÔÎÑ-
ÍÂÙËÌ Ä ÐÇÏ ÆÑÎÉÐÂ ÃÞÕß ÏËÐËÏÂÎßÐÑÌ.50 ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÆÎâ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕâÉÇÎÞØ d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ (Ä ÚÂÔÕ-
ÐÑÔÕË, ÒÎÂÕËÐËÆÑÄ, ÑÃÎÂÆÂáÜËØ ÄÞÔÑÍÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕßá) Ô ÎÇÅÍËÏË sp-àÎÇÏÇÐÕÂÏË ÏÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß ÒÓÑâÄÎÇ-
ÐËâ ÖÎÖÚÛÇÐÐÞØ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ.

£ àÕÑÏ ÍÑÐÕÇÍÔÕÇ ÍÂÓÃËÆÞ Ë ÐËÕÓËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂáÕ 51, 52 ÍÂÍ äÒÑÅÓÂÐËÚÐÞÇã ×ÂÊÞ ÏÇÉÆÖ ÖÒÑÏâÐÖ-
ÕÞÏ ÔÇÏÇÌÔÕÄÑÏ ÐÑÄÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ (ÐËÕÓËÆÑÄ) ÒÎÂÕËÐËÆÑÄ Ë
äÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏËã ÍÂÓÃËÆÂÏË Ë ÐËÕÓËÆÂÏË d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ IV Ë V
ÅÓÖÒÒ.

³ÍÂÊÂÐÐÑÇ ÑÃÖÔÎÑÄËÎÑ ÒÑÔÕÂÐÑÄÍÖ ÓÂÃÑÕ ÒÑ ËÊÖÚÇÐËá
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÒÓËÓÑÆÞ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ
ÔÄâÊË Ë ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ ÄÑÎß×-
ÓÂÏÂ Ë ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÐÂ ËØ ÑÔÐÑÄÇ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË Ë ÍÑÏÒßáÕÇÓ-
ÐÑÅÑ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄÇÆÇÐËâ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÐÂ ÓÂÐÐÇÏ àÕÂÒÇ àÕËØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎâÎÑÔß ËÊÖÚÇÐËá àÎÇÍÕ-

ÓÑÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÆÄÖØ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ÏÑÐÑÍÂÓ-
ÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ì ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ (h-WC Ë
c-WC ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ). ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÕËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÑÃÑÃ-
ÜÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 10, 33.

£ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÓÂÃÑÕÞ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔËÐÕÇÊÂ, ÏÂÕÇÓËÂÎÑ-
ÄÇÆÇÐËâ Ë ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÐÑÄÞØ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÍÂÓ-
ÃËÆÐÞØ Ë ÐËÕÓËÆÐÞØ ×ÂÊ ÂÍÕËÄÐÑ ÒÓÑÆÑÎÉÂÎËÔß.

¯ÂÒÓËÏÇÓ, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÕÄÇÓÆÑÔÕß Ë ÂÃÓÂÊËÄÐÖá ÔÕÑÌ-
ÍÑÔÕß ÔÒÎÂÄÑÄ W2C7(Co,Ni),53 ÄÎËâÐËÇ ÆÑÃÂÄÑÍ W2C ÐÂ
àÍÔÒÎÖÂÕÂÙËÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ WC/M-ÍÑÏÒÑÊËÕÑÄ Ë ÒÑÍÓÞ-
ÕËÌ,54 ë 57 ÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÄÇÆÇÐËÇW2C,58 ë 60 ÂÕÑÏÐÑ-ÄÂÍÂÐ-
ÔËÑÐÐÑÇ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËÇ Ä ÔÖÃÍÂÓÃËÆÇ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ.61 ±ÓÇÆÒÓË-
ÐâÕÞ ÒÑÒÞÕÍË ÒÑÎÖÚÇÐËâ Ë ËÊÖÚÇÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÂÐÑÒÑÓÑÛÍÑÄ
W2C.62 ë 64 £ÞÒÑÎÐÇÐ ÓâÆ ËÐÕÇÓÇÔÐÞØ ÓÂÃÑÕ 65 ë 70 ÒÑ ÔËÐÕÇÊÖ Ä
ÕÓÑÌÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ W7Al7C ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ì ÂÎáÏÑ-
ÍÂÓÃËÆÑÄ W17xAlxCy , ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÒÑ ÐÇÔÕÂÐÆÂÓÕ-
ÐÑÏÖ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕËÒÖ ÊÂÏÇÜÇÐËâ, ÍÑÅÆÂ
Ó-àÎÇÏÇÐÕ (Al) ÊÂÏÇÜÂÇÕ ÖÊÎÞ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË ÂÕÑÏÑÄ d-ÏÇÕÂÎÎÂ
(W). °ÕÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ Ô ÄÄÇÆÇÐËÇÏ ÂÎáÏËÐËâ ÄWC ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ
ÔÐËÉÂÇÕÔâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ËÔØÑÆÐÑÅÑ WC, ÐÑ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÔÑ-
ØÓÂÐâáÕÔâ ÇÅÑ ÒÓÑÚÐÑÔÕÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË.65 ±ÓË àÕÑÏ
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÕÄÇÓÆÞÇ ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÐÞÇ ÓÂÔÕÄÑÓÞ ÔÑØÓÂÐâáÕ
ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÃËÐÂÓÐÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ WC.

¯ÂÓâÆÖ Ô ÖÒÑÏâÐÖÕÞÏË (Ë ÏÐÑÅËÏË ÆÓÖÅËÏË) àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË Ñ ÐÑÄÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÂØ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÂÓ-
ÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Í ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË
ÐÂÍÑÒÎÇÐ ÃÑÎßÛÑÌ ÑÃÝÇÏ ÐÑÄÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË ÑÃ ËØ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂØ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÑÌ Ô ÒÓËÄÎÇÚÇÐËÇÏ ÏÇÕÑ-
ÆÑÄ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÂ ÒÑÒÞÕÍÂ ÑÃÑÃÜËÕß
ÒÑÔÎÇÆÐËÇ (ÐÂÚËÐÂâ Ô 2000 Å.) ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÒÓËÓÑÆÞ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ
ÔÄâÊË Ë ÓâÆÂ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÂÓÃËÆÑÄ (W2C,
WC) Ë ÐËÕÓËÆÑÄ (W2N, WN, WN2 , WN3) ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, Â
ÕÂÍÉÇ ÕÓÑÌÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ: ÍÂÓÃÑÐËÕ-
ÓËÆÑÄ (WC17xNx), ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÑÄ (WxAlyCz), ÕÓÑÌÐÞØ ÍÂÓ-
ÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÒÇÓÑÄÔÍËÕÂ (M3WC,W3MCË
W3MN, ÅÆÇ M ì d-ÏÇÕÂÎÎ), Z-×ÂÊ (M3W3C Ë M6W6C) Ë ÓâÆÂ
ÆÓÖÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÓÂÏÍÂØ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ab initio. °ÃÓÂÜÇÐÑ ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÂ
ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ Ë ÒÓÑÅÐÑÊÂ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ×ÂÊÑÄÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË, ÖÒÓÖÅËØ Ë
ÏÂÅÐËÕÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÔËÔÕÇÏ.

II. ¬ÂÓÃËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

£ ÔËÔÕÇÏÇ W7C ËÊÄÇÔÕÐÞ ÆÄÇ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ×ÂÊÞ ì ÔÖÃÍÂÓÃËÆ
(W2C) Ë ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆ (WC) ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, ì ÍÂÉÆÂâ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ
ËÏÇÇÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ. ¶ÂÊÑÄÂâ ÆËÂ-
ÅÓÂÏÏÂ ÔËÔÕÇÏÞW7C Ë ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÂÓÃËÆÑÄ
ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ Ä ÑÃÊÑÓÇ 33.

1. ³ÖÃÍÂÓÃËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÏÇáÕÔâ ÔÄÇÆÇÐËâ Ñ ÚÇÕÞÓÇØ ÒÑÎËÏÑÓ×-
ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËâØ W2C (ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ a-, b-, g- Ë e-ÔÖÃ-
ÍÂÓÃËÆÂØ 33), ÍÑÕÑÓÞÇ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÕËÒÂÏË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÒÑ ÑÍÕÂàÆÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÉÆÑÖÊÎËâÏ ÏÇÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË (ÓËÔ. 1). ´ÂÍ, Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ g-W2C ÂÕÑÏÞ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍË (Ô ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕßá 1/2) ÊÂÒÑÎÐâáÕ ÖÊÎÞ
ÖÅÎÇÓÑÆÐÑÌ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË. ³ÕÓÖÍÕÖÓÂ ÓÑÏÃÑàÆÓËÚÇÔÍÑÅÑ
a-W2C ÄÍÎáÚÂÇÕ ÚÇÓÇÆÖáÜËÇÔâ (ÄÆÑÎß ÑÔË Ô) ÔÎÑË ÂÕÑÏÑÄ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÄÂÍÂÐÔËÌ. ±ÑÎËÏÑÓ×ÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË b- Ë e-W2C
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ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÂÕÑÏÞ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÄÂÍÂÐÔËË, ÓÂÊÏÇÜÇÐÐÞÇ Ä ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐÐÑÏ ÒÑÓâÆÍÇ ÒÑ ÄÔÇÏ ÒÎÑÔÍÑÔÕâÏ ÐÇÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË.

¯ÇÆÂÄÐÑ Ä ÓÂÏÍÂØ ab initio ÏÇÕÑÆÑÄ ÊÑÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÄÒÇÓ-
ÄÞÇ ÄÞÒÑÎÐÇÐ ÂÐÂÎËÊ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ Ë ÓâÆÂ ËÐÞØ
ÔÄÑÌÔÕÄ a-, b-, g- Ë e-ÔÖÃÍÂÓÃËÆÑÄ W2C.71, 72 ¶ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÍÓËÔ-
ÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÓÇÛÇÕÑÍ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË-
×ËÍÂÙËÌ W2C ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 2. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ 71, 72

ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ (ÕÂÃÎ. 1) ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ¡ÐÂÎËÊ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË ÆÎâ ÄÔÇØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ W2C (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1) ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ
rÕÇÑÓ ÆÎâW2C ÐÂ 8 ë 9%ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÑÄWC, Â
ÕÂÍÉÇ ÚÕÑ àÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÓâÆÖ
ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ W2C:

b-W2C> g-W2C> e-W2C> a-W2C.

¥Îâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÄÔÇØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌW2C ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓÐÑ ÐÂÎËÚËÇ ÅÓÖÒÒ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÊÑÐ, ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐ-
ÐÞØ Ä àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ 715 ÆÑ 712 à£ ÐËÉÇ
ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË (EF=0 à£), ÔÑÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ
2s-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÖÅÎÇÓÑÆÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÅÓÖÒÒ ÊÂÐâÕÞØ ÊÑÐ, ÒÓËÏÞ-
ÍÂáÜËØ Í ÖÓÑÄÐá ¶ÇÓÏË, Ä ÔÑÔÕÂÄÇ ÍÑÕÑÓÞØ ÆÑÏËÐËÓÖáÕ
2p-ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë 5d ÂÕÑÏÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ (ÓËÔ. 3).

µÓÑÄÇÐß ¶ÇÓÏË ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐ Ä ÑÃÎÂÔÕË W5d-ÒÑÆÑÃÐÞØ ÊÑÐ,
ÚÕÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÏÇÕÂÎÎÑÒÑÆÑÃÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÄÔÇØ ÏÑÆË×ËÍÂ-
ÙËÌ W2C. ©ÐÂÚÇÐËâ ÒÑÎÐÞØ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ (±³) ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË N(EF) ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 2.
£ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä N(EF) ÄÔÇØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ
W2C ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂáÕ W5d-ÔÑÔÕÑâÐËâ. ´ËÒ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ a-, b-, g- Ë e-ÔÖÃÍÂÓÃËÆÑÄ ÊÂÏÇÕÐÑ
ÄÎËâÇÕ ÐÂ N(EF): ÓÂÊÎËÚËÇ Ä ÊÐÂÚÇÐËâØ àÕÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ
ÆÑÔÕËÅÂÇÕ 30%; ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ N(EF) ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ
ÆÎâ e-W2C. £ ÕÂÃÎ. 2 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÙÇÐÍË
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÌ ÕÇÒÎÑÇÏÍÑÔÕË (g) Ë
ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ±ÂÖÎË (w): ÑÃÂ àÕË ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÂ ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ Ä ÓâÆÖ 72

e-W2C> g-W2C> b-W2C> a-W2C.

¡ÐÂÎËÊ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÑÎËÏÑÓ×-
ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ÔÖÃÍÂÓÃËÆÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎ,71 ÚÕÑ Ä ÑÃÜÇÌ
ÅËÃÓËÆÐÑÌ p ë d-ÒÑÎÑÔÇ (ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÑÌ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ
79 à£ ÆÑ EF) ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÆÄÇ ÚÂÔÕË: ÐËÉÐáá (ÑÕ 79
ÆÑ 74.5 à£) Ô ÒÓÇÑÃÎÂÆÂáÜËÏË ÄÍÎÂÆÂÏË ³2Ó-ÔÑÔÕÑâÐËÌ,
ÖÚÂÔÕÄÖáÜËØ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ p ë d-ÔÄâÊÇÌ W7C,
Ë ÄÇÓØÐáá (ÑÕ74.5 à£ ÆÑ EF) Ô ÄÍÎÂÆÂÏË ÑÕW5d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ,

c c c c
a b c d

1, 2, 3.

²ËÔ. 1. ´ËÒÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÖÅÎÇÓÑÆÐÞØ
ÄÂÍÂÐÔËÌ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ W2C.33

aì g, bì a, cì b, dì e; 1ìÂÕÑÏ C, 2ìÄÂÍÂÐÔËâ, 3ìÒÑÊËÙËË
ÖÅÎÇÓÑÆÐÑÌ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË g-W2C, ÊÂÒÑÎÐâÇÏÞÇ ÂÕÑÏÂÏË ÖÅÎÇÓÑÆÂ
ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍË (Ô ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕßá 1/2).

C

W

a b

c d

²ËÔ. 2. ¶ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ
ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ÐËÊÛÇÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ W2C.71

aì a, bì b, cì g, dì e.

´ÂÃÎËÙÂ 1. ³ÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÕËÒÞ, ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ, ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÇÕÍË (a, b Ë c, ÐÏ) Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (rÕÇÑÓ, Å . ÔÏ73) ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ÐËÊÛÇÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ W2C.71, 72

®ÑÆË×ËÍÂÙËâ ³ÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ÕËÒ ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ a b c rÕÇÑÓ
W2C ÅÓÖÒÒÂ

a anti-CdI2 P-3m1 0.3057 7 0.4697 16.585
(0.3001) (0.4728)

b PbO2 ËÎË Pbcn 0.4759 0.6097 0.5227 16.628
Mo2C (z-Fe2N) (0.4728) (0.6009) (0.5193)

g W2C P63/mmc 0.3033 0.5281 0.4741 16.612
(0.3002) (0.475) (17.34)

e e-Fe2N P-31m 0.5253 7 0.4772 16.586
(0.5190) (0.4724)

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¹ËÔÎÂ Ä ÔÍÑÃÍÂØ ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ËÊ ÓÂÃÑÕÞ 33 ÆÎâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÓÇÛÇÕÍË Ë ÓÂÃÑÕÞ 7 ÆÎâ rÕÇÑÓ .
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ÑÓÅÂÐËÊÖáÜËØ ÔÄâÊË W7W Ä ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍÇ
W2C.

°ÆÐËÏ ËÊ ÄÂÉÐÇÌÛËØ ÄÑÒÓÑÔÑÄ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ×ÂÊÑÄÞØ
ÓÂÄÐÑÄÇÔËÌ Ä ÔËÔÕÇÏÇ W7C Ë ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ ×ÂÊ
âÄÎâÇÕÔâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË
ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÕËÒÑÄ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä ÐÇÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍÇ ÔÖÃÍÂÓÃËÆÂ
ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ë ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑÌ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÇÅÑ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ
ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ. ´ÂÍÑÅÑ ÓÑÆÂ ÑÙÇÐÍË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ 72 ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ

ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÐÇÓÅËÌ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ (Eform) ×ÂÊ ÒÑ ×ÑÓÏÂÎßÐÞÏ
ÓÇÂÍÙËâÏ

2W+Cg W2C.

ªÔÍÑÏÞÇ àÐÇÓÅËË ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÎË ÍÂÍ

Eform(W2C)=Etot(W2C)7[2Etot(W)+Etot(Cg)],

ÅÆÇ Etot(W2C), Etot(W) Ë Etot(Cg) ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÎÐÞÇ
àÐÇÓÅËË ÔÖÃÍÂÓÃËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ
Ë ÅÓÂ×ËÕÂ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ab initio. ±ÓË ÕÂÍÑÏ ÒÑÆ-
ØÑÆÇ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâEform ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍÖá ÄÞÅÑÆÐÑÔÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÌ ÔÏÇÔË ËÔØÑÆÐÞØ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ
(W+Cg). ¯ÂÒÓÑÕËÄ, ÒÓË Eform>0 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÍÂÓÃËÆÞ
ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÑÕÐÇÔÇÐÞ Í ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ. ±ÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ, ÚÕÑ Í ÔÕÂÃËÎßÐÞÏ
ÑÕÐÑÔâÕÔâ e- (Eform=70.044 à£ ÐÂ ×ÑÓÏÖÎßÐÖá ÇÆËÐËÙÖ) Ë
b-ÏÑÆË×ËÍÂÙËË (Eform=70.017 à£ ÐÂ ×ÑÓÏÖÎßÐÖá ÇÆËÐËÙÖ)
W2C, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÎâ g-W2C Ë a-W2C ÊÐÂÚÇÐËâ Eform ÒÑÎÑ-
ÉËÕÇÎßÐÞ, Ë àÕË ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÐÇÔÕË Í ÏÇÕÂ-
ÔÕÂÃËÎßÐÞÏ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕÞ 33, ÖÒÑ-
ÓâÆÑÚÇÐÐÞÇ Ë ÐÇÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË W2C ÚÂÔÕÑ
ÔÑÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ, Â ÕÂÍÉÇ Ô ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÏ
ÄÑÎß×ÓÂÏÑÏ Ë ÄÞÔÛËÏ ÍÂÓÃËÆÑÏ WC. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, W2C
ËÏÇÇÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÛËÓÑÍÖá ÑÃÎÂÔÕß ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË: ÑÕ 25 ÆÑ
33 ÂÕ.% ÖÅÎÇÓÑÆÂ.33 ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Í ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ 71, 72 ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá äËÆÇÂÎß-
ÐÞØã ÔÖÃÍÂÓÃËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ âÄÎâáÕÔâ ÎËÛß ÒÇÓÄÞÏÛÂÅÑÏ
Í ÑÒËÔÂÐËá ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ àÕËØ ÔËÔÕÇÏ.

2. ®ÑÐÑÍÂÓÃËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

®ÑÐÑÍÂÓÃËÆ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ WC ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ 1 ë 7 Ä ÆÄÖØ ÒÑÎË-
ÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËâØ: ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÌ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎß-
ÐÑÌ (h-WC Ô ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ÕËÒÑÏ) Ë
ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÌ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ (c-WC
ÕËÒÂ B1) (ÓËÔ. 4). £ ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ×ÂÊÇ h-WC (ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ
ÅÓÖÒÒÂ P-6m2) ÂÕÑÏÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ë ÖÅÎÇÓÑÆÂ ×ÑÓÏËÓÖáÕ
ÒÓÑÔÕÞÇ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË, ÚÇÓÇÆÖáÜËÇÔâ Ä ÒÑÔÎÇ-
ÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË ...ABAB... . ¡ÕÑÏÞ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÓÂÔÒÑÎÂÅÂáÕÔâ Ä
ÙÇÐÕÓÂØ ÕÓËÅÑÐÂÎßÐÞØ ÒÓËÊÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÏÇÉÆÑÖÊÎËÌ ÏÇÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË. ¡ÕÑÏÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÊÂÐËÏÂáÕ ÒÑÊËÙËË
1a c ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂÏË (0; 0; 0), ÂÕÑÏÞ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ì ÒÑÊËÙËË 1d Ô
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÂÏË (1/3; 2/3; 1/2). £ÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ×ÂÊÂ
c-WC ËÏÇÇÕ ÒÓÑÔÕÖá ÍÖÃËÚÇÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ (ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐ-
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²ËÔ. 3. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÊÑÐÞ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ÐËÊ-
ÛÇÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ W2C.72

aì a, bì b, cì g, dì e.

ÔÏ.a

´ÂÃÎËÙÂ 2. ©ÐÂÚÇÐËâ ÒÑÎÐÑÌ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË (N(EF), N l(EF)), ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÐÑÌ ÕÇÒÎÑÇÏÍÑÔÕË (g, Ï¥É .K72 .ÏÑÎß71) Ë ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ
ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ±ÂÖÎË (w, 1074 àÏÇ .ÏÑÎß71) ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ
ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ÐËÊÛÇÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ W2C.71, 72

®ÑÆË- ±ÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ g w
×ËÍÂÙËâ ¶ÇÓÏË, ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐÂ 1 à£ ÐÂ ÂÕÑÏ
W2C

N C2p NW5d N(EF)

a 0.030 0.378 0.693 3.26 0.45
b 0.038 0.386 0.736 3.47 0.48
g 0.041 0.423 0.826 3.89 0.53
e 0.018(1) 0.463 0.892 4.21 0.58

0.019(2)
0.019(3)

a ¥Îâ ÕÓÇØ ÕËÒÑÄ ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
e-W2C.

a b

W, C.

²ËÔ. 4. ¶ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑ
(a) Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (b) ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ.
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ÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ Fm-3m), ÅÆÇ ÂÕÑÏÞ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÊÂÒÑÎÐâáÕ ÑÍÕÂ-
àÆÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÉÆÑÖÊÎËâ ¤¸¬-ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË ÄÑÎß×ÓÂÏÂ.
£ ÓÇÛÇÕÍÇ ÂÕÑÏÞ ÊÂÐËÏÂáÕ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÒÑÊËÙËË: W (0; 0; 0)
Ë C (1/2; 1/2; 1/2).

°ÃÇ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË WC ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐÞ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÑÄ ab initio.72 ë 86 ¯Â ÒÇÓÄÑÏ àÕÂÒÇ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËÌ 73 ë 83 ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎâÎÑÔß ËÊÖÚÇÐËá
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ h-WC Ë c-WC. µÔÕÂ-

ÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÑÃÇËØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ Ä
ÙÇÎÑÏ ÒÑÆÑÃÐÞ (ÓËÔ. 5). ©ÂÐâÕÞÇ ÊÑÐÞ ÑÃÓÂÊÖáÕ ÆÄÇ ÑÔÐÑÄ-
ÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ, ÓÂÊÆÇÎÇÐÐÞÇ ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÑÌ ÜÇÎßá. ¯ËÉÐââ (ÍÄÂ-
ÊËÑÔÕÑÄÐÂâ) ÊÑÐÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÂ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ C2s-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË,
ÔÎÇÆÖáÜÂâ ÊÑÐÂ ËÏÇÇÕ ÔÏÇÛÂÐÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ C2p ëW5d. µÓÑ-
ÄÇÐß ¶ÇÓÏË ÒÇÓÇÔÇÍÂÇÕ ÊÑÐÞ W5d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ. ±ÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ
ÑÕ h-WC Í Ô-WC ÖÛËÓâÇÕÔâ ÄÂÎÇÐÕÐÂâ ÊÑÐÂ C2p ëW5d Ë
ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÑÃÜÂâ ÛËÓËÐÂ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÊÑÐÞ C2s ëEF.

³ÕÓÑÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ WC ÔÕÂÐÑ-
ÄËÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÐÂÅÎâÆÐÞÏ ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÒÑÎÐÞØ Ë
ÒÂÓÙËÂÎßÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÔÑÔÕÑâÐËÌ (ÓËÔ. 6). £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ
h-WC ÐËÉÐââ ÒÑÎÑÔÂ A ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÊÑÐÇ C2s-ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë
ÓÂÔÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ Ä àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ 714.5 ÆÑ
710.3 à£ ÐËÉÇ EF . ³ÎÇÆÖáÜÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÊÑÐ (ÒÑÎÑÔÂ B) ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐÂ ÔÏÇÛÂÐÐÞÏË C2p- Ë W5d-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË. ©ÂÐâÕÂâ
ÒÑÎÑÔÂ C ÄÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË (Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ 72.5 à£ ÆÑ
EF à£) Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ W5d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ. µÓÑÄÇÐß
¶ÇÓÏË ÆÎâ h-WC ÒÇÓÇÔÇÍÂÇÕ W5d-ÒÑÆÑÃÐÞÇ ÊÑÐÞ Ë ÓÂÔÒÑÎÂ-
ÅÂÇÕÔâ ÄÃÎËÊË ÏËÐËÏÖÏÂ ±³ ÏÇÉÆÖ ÔÄâÊÞÄÂáÜËÏË (C) Ë
ÂÐÕËÔÄâÊÞÄÂáÜËÏË (D) ÔÑÔÕÑâÐËâÏË, ÚÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÔÕÂ-
ÃËÎßÐÑÔÕß ÆÂÐÐÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ.

£ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÏ ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÇ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÐËÉÐââ ÒÑÎÑÔÂ A
ÕÂÍÉÇ ÔÑÔÕÂÄÎÇÐÂ C2s-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË Ë ÑÕÆÇÎÇÐÂ ÑÕ ÔÎÇÆÖáÜÇÌ
ÒÑÎÑÔÞ £ (ÍÑÕÑÓÖá ÑÃÓÂÊÖáÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ C2p- Ë W5d-ÔÑ-
ÔÕÑâÐËâ), ÛËÓËÐÂ ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÑÌ ÜÇÎË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 1.7 à£
(ÔÏ. ÓËÔ. 6).

®ÇÉÂÕÑÏÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä h-WC Ë Ô-WC ËÏÇáÕ
ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÕËÒ ì ÄÍÎáÚÂáÕ ËÑÐÐÖá, ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÖá Ë
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²ËÔ. 5. ©ÑÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑ (a) Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (b)
ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ.85
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²ËÔ. 6. ±ÑÎÐÞÇ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÆÎâ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑ (a) Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (b) ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ WC.85
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ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ. ®ÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß W7W
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÂ ÊÂ ÔÚÇÕ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ W5d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÓÂÔ-
ÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ ÄÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ ¶ÇÓÏË. ªÑÐÐÂâ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÚÂÔÕËÚÐÞÏ ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ë ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÊÂ ÔÚÇÕ ÓÂÊÎËÚËâ ËØ
àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕÇÌ (¿°W=2.36 Ë ¿°³=2.55). ¯ÂÍÑ-
ÐÇÙ, ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÂâ ÔÄâÊß W7C ×ÑÓÏËÓÖÇÕÔâ ÊÂ ÔÚÇÕ ÒÇÓÇÍÓÞ-
ÄÂÐËâ C2p- Ë W5d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ. ° ÐÂÎËÚËË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ
ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ W7C Ä àÕËØ ×ÂÊÂØ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ
ÍÂÓÕÞ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (ÓËÔ. 7). £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ h-WC
(Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ c-WC) ØÂÓÂÍÕÇÓÐÂ ÃÑ'ÎßÛÂâ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÆÑÎß ÔÄâÊÇÌ W7C, ÚÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ
ÐÂ ÖÔËÎÇÐËÇ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÄâÊË Ä ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ ×ÂÊÇ.

£ÞÄÑÆÞ ÑÃ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ×ÂÊ h-WC Ë
c-WC, ÔÎÇÆÖáÜËÇ ËÊ ÂÐÂÎËÊÂ ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÒÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÓÂÔÚÇÕÑÄ ËØ àÐÇÓÅËÌ ÍÑÅÇÊËË (Ecoh),85, 87

ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞØ ÓÂÊÐÑÔÕßá ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÍÂÓÃËÆÂ (Etot) Ë
ÔÖÏÏÞ ÒÑÎÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ (Eat):

Ecoh=Etot(WC)7[Eat(W)+Eat(C)].

²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÍÑÅÇÊËË ÔÑÔÕÂÄËÎË: Ecoh(h-WC)=
721.38, Ecoh(c-WC)=720.48 à£ ÐÂ ×ÑÓÏÖÎßÐÖá ÇÆËÐËÙÖ.
¥ÓÖÅÑÌ ÔÒÑÔÑÃ ÑÙÇÐÍË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÒÑÎË-
ÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ WC ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÓÂÔÚÇÕÂØ àÐÇÓÅËÌ ËØ
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ. ªÔÍÑÏÞÇ àÐÇÓÅËË (Eform) ÑÙÇÐËÄÂÎË 72, 83 ÒÑ
×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË

W+Cg h-WC, c-WC

ÍÂÍ

Eform(h-WC, c-WC)=Etot(h-WC, c-WC)7[Etot(W)+Etot(Cg)],

ÅÆÇ Etot(h-WC, c-WC), Etot(W) Ë Etot(Cg) ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ
ÒÑÎÐÞÇ ÊÑÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, ÏÇÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ë ÅÓÂ×ËÕÂ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ
ÓÂÃÑÕÞ 85, ÆÎâ h-WC Eform=70.34, Â ÆÎâ c-WC
Eform=+0.56 à£ ÐÂ ×ÑÓÏÖÎßÐÖá ÇÆËÐËÙÖ, ÚÕÑ ÄÐÑÄß ÖÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÐÂ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕß ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ ×ÂÊÞ Ë ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎß-
ÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ WC.

¯ÂÓâÆÖ Ô àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ 72 ë 102

ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ WC, ÄÑ ÏÐÑÅÑÏ ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÇ ÑÃ-
ÎÂÔÕË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ àÕÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ Ë ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ÐÂ ÇÅÑ
ÑÔÐÑÄÇ. £ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÃÑÕÂØ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ab initio ÒÓÑÄÑÆâÕ ÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÓÂÔ-
ÚÇÕÞ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÖÒÓÖÅÑÔÕË (Cij) ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÎÖÚÂáÕ
ÒÓË ÓÂÊÎÑÉÇÐËË Ä ÓâÆ ´ÇÌÎÑÓÂ ÒÑÎÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ
E(V,a) ÒÑ ÏÂÎÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËË a.88, 89 ©ÐÂÚÇÐËâ ÒâÕË

ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÆÎâ h-WC Ë ÕÓÇØ ÆÎâ Ô-WC ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
Ä ÕÂÃÎ. 3.

±Ñ ÄÇÎËÚËÐÂÏ Cij ÏÑÉÐÑ ÔÖÆËÕß Ñ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎß-
ÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ. µÔÎÑÄËâ 88 ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË

ÆÎâ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ

C11>0, (C117C12)>0, C44>0, (C11+C12)C3372(C12)2>0;

ÆÎâ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ

(C117C12)>0; (C11+2C12)>0, C44>0.

¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÕÂÃÎ. 3, ÆÎâ h-WC Ë Ô-WC àÕË ÖÔÎÑÄËâ ÄÞÒÑÎ-
ÐâáÕÔâ.

±ÓË ÑÒËÔÂÐËË ÖÒÓÖÅÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ÛËÓÑÍÑ
ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÕÂÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÍÂÍ ÏÑÆÖÎË ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ
ÔÉÂÕËâ, ÔÆÄËÅÂ, ÀÐÅÂ (Y ), ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ±ÖÂÔÔÑÐÂ (n). ¥Îâ
ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ àÕË ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ Ô
ÒÑÏÑÜßá ÍÑÐÔÕÂÐÕ Cij , ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÏÍÂØ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË
¶ÑÌÅÕÂ (V) (ÔÏ.94) ËÎË ²ÇÖÔÔÂ (R).95

©ÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ £ Ë G ÆÎâ h-WC Ë c-WC ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 4. ®ÑÆÖÎË ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Ë ÔÆÄËÅÂ Ö c-WC
ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ö h-WC. ³ÉËÏÂÇÏÑÔÕß àÕËØ ×ÂÊ

b(h-WC)< b(c-WC).

£ ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÒÑÎËÏÑÓ×Â B>G, Õ.Ç. ËØ
ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÎËÏËÕËÓÖÇÕÔâ ÏÑÆÖÎÇÏ ÔÆÄËÅÂ.

£ÂÉÐÞÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏ ÆÎâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÑÄÇÆÇÐËâ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ËØ ØÓÖÒÍÑÔÕß. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÓËÕÇÓËâ ØÓÖÒÍÑ-ÒÎÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ
ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ B/G.97 ³ÑÅÎÂÔÐÑ àÕÑÌ ÏÑÆÇÎË,
ÄÇÜÇÔÕÄÑ âÄÎâÇÕÔâ ØÓÖÒÍËÏ, ÇÔÎË B/G<1.75. ¥Îâ h-WC
B/G& 1.3,85 Õ.Ç. h-WC ì ØÓÖÒÍËÌ ÏÂÕÇÓËÂÎ. ¥Îâ Ô-WC
B/G& 1.9 (ÔÏ.85) ì ÒÎÂÔÕËÚÐÑÔÕß c-WC Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô h-WC
ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ.

a b

C C

CC

C

C

C

CW

W

W W

W

W W W

W

W W

W

W

W

²ËÔ. 7. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑWC Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (110) (a) Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑWC Ä
ÒÎÑÔÍÑÔÕË (100) (b).85

ªÐÕÇÓÄÂÎ ÏÇÉÆÖ ÍÑÐÕÖÓÂÏË 0.05 e . �A73.

´ÂÃÎËÙÂ 3. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÔÕË (¤±Â) ÆÎâ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑ
Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ WC.

C11 C12 C13 C33 C44 ³ÔÞÎÍË

¶ÂÊÂ h-WC

772.8 209.9 157.8 960.6 302.2 85
711.8 a 250.7 a 263.6 a 959.5 a 323.8 a 92
720.0 254.0 267.0 972.0 328.0 93

¶ÂÊÂ Ô-WC

706.5 191.4 7 7 151.6 83

a ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ.

´ÂÃÎËÙÂ 4. ®ÑÆÖÎË ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Ë ÏÑÆÖÎË ÔÆÄËÅÂ
ÆÎâ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑ Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎËÏÑÓ×ÑÄ WC: ÓÂÔ-
ÚÇÕ 78, 79, 85, 98, 99 Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ.92, 100 ë 102

B, ¤±Â G, ¤±Â ³ÔÞÎÍË B, ¤±Â G, ¤±Â ³ÔÞÎÍË

¶ÂÊÂ h-WC

384.2 297.5 85 383 304 100
391 98 480 101
375 99 413 78
431 92 329 102

¶ÂÊÂ Ô-WC

363.1 194.0 85 390 79
375 75

µÔÒÇØË ØËÏËË 79 (7) 2010 677



¥Îâ ÑÙÇÐÑÍ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÍÇÓÂÏËÍ ì ÒÑÎË-
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜËØ ÔÑÃÑÌ ÂÅÓÇÅËÓÑ-
ÄÂÐÐÖá ÔÏÇÔß ÏËÍÓÑÍÓËÔÕÂÎÎËÕÑÄ ÔÑ ÔÎÖÚÂÌÐÑÌ ÄÊÂËÏÐÑÌ
ÑÓËÇÐÕÂÙËÇÌ, ì ÒÓËÏÇÐâáÕ ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ ÖÔÓÇÆÐÇÐËâ ÄÇÎËÚËÐ,
ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ ÒÑ ÔØÇÏÂÏ ¶ÑÌÅÕÂ Ë ²ÇÖÔÔÂ. ¥Îâ àÕÑÌ ÙÇÎË
ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËá ¶ÑÌÅÕÂ ë ²ÇÖÔÔÂ ë·ËÎÎÂ
(VRH) 96 Ë ÒÑÎÖÚÂáÕ ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÞÇ ÏÑÆÖÎË ÔÉÂÕËâ

BVRH=
1

2
(BV+BR)

Ë ÔÆÄËÅÂ

GVRH=
1

2
(GV+GR).

©ÂÕÇÏ Ô ÒÑÏÑÜßá ÄÇÎËÚËÐ BVRH Ë GVRH ÎÇÅÍÑ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ
ÏÑÆÖÎßÀÐÅÂ Ë ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ±ÖÂÔÔÑÐÂ ÆÎâ ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ:

YVRH �
9BVRHGVRH

3BVRH � GVRH

,

n � 3BVRH ÿ 2GVRH

2 �3BVRH � GVRH�
,

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÄÇÎËÚËÐ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 5. ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ±ÖÂÔÔÑÐÂ ÆÎâ ÍÑÄÂ-
ÎÇÐÕÐÑ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÏÂÎÞ (n& 0.1).105

¥Îâ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ WC ÊÐÂÚÇÐËâ n ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ
ÑÕ 0.194 (h-WC) ÆÑ 0.296 (c-W³),85 Õ.Ç. ÐÂËÃÑÎßÛËÌ ÄÍÎÂÆ
ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÄâÊË Ä ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÆÑÎÉÇÐ
ËÏÇÕß ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞÌ ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆ WC.

III. ¯ËÕÓËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

£ ÔËÔÕÇÏÇ W7N ËÊÄÇÔÕÐÞ ÕÓË ÑÔÐÑÄÐÞÇ ×ÂÊÞ: ÔÖÃÐËÕÓËÆ
(W2N), ÏÑÐÑÐËÕÓËÆ (WN) Ë ÆËÐËÕÓËÆ (WN2) ÄÑÎß×ÓÂÏÂ.
®ÑÐÑÐËÕÓËÆ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÊÖÚÇÐÐÞÏ
×ÂÊÂÏ; ÆÎâ ÐÇÅÑ ËÊÄÇÔÕÐÞ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÂâ (ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ-
ÐÂâ) ×ÂÊÂ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÕËÒÂ WC (h-WN) Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÂâ
(ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ) ×ÂÊÂ ÕËÒÂ £1 (c-WN).1, 3, 7 ¯ËÊÛËÇ
ÐËÕÓËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ WNx<1 ËÊÖÚÇÐÞ ÅÑÓÂÊÆÑ ØÖÉÇ.
£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÔÑÔÕÂÄÑÄ
0<N :W<1 ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ×ÂÊÂ W2N. ¿ÕÑÕ ÔÖÃÐËÕÓËÆ ËÏÇÇÕ
ÒÓÑÔÕÖá ÍÖÃËÚÇÔÍÖá (ÕËÒÂ £1) ÓÇÛÇÕÍÖ, ÅÆÇ ÂÕÑÏÞ ÄÑÎß-

×ÓÂÏÂ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ Ä ÒÑÊËÙËâØ 4a (0; 0; 0), Â ÂÕÑÏÞ ÂÊÑÕÂ
ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍË ÊÂÒÑÎÐâáÕ ÒÑÎÑÄËÐÖ ÒÑÊËÙËÌ 4b (1/2; 1/2; 1/2).
³ÄÑÌÔÕÄÂ W2N ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 106 ë 118. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÇ ÔÄÇÆÇÐËâ Ñ ÄÞÔÛËØ ÐËÕÓËÆÂØ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ (WNx>1)
ÑÅÓÂÐËÚÇÐÞ ÓÂÐÐËÏË ÔÑÑÃÜÇÐËâÏË 119, 120 Ñ ÒÑÎÖÚÇÐËË Ë
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ÂÕÕÇÔÕÂÙËË ÆËÐËÕÓËÆÂ W3N6 .

1. ³ÖÃÐËÕÓËÆ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

¯ÇÆÂÄÐÑ ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÂ 121 ÒÇÓÄÂâ ÒÑÒÞÕÍÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÑÔÑ-
ÃÇÐÐÑÔÕÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ W2N. ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ 12-
ÂÕÑÏÐÂâ âÚÇÌÍÂ W8N4 Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÕËÒÂ B1, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÑÎÑ-
ÄËÐÂ ÖÊÎÑÄ N-ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË ÃÞÎÂ ÄÂÍÂÐÕÐÑÌ. ¯ÂÌÆÇÐ ÒÂÓÂÏÇÕÓ
ÓÇÛÇÕÍË a(W2N)=0.4199 ÐÏ, ÚÕÑ ÐÇÒÎÑØÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÖ (0.4128 ÐÏ) (ÔÏ.5) Ë ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (ÕËÒÂ £1) ÏÑÐÑÐËÕÓËÆÂ: a(Ô-WN)=0.4362 ÐÏ.
³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÄÂÍÂÐÔËÌ Ä N-ÒÑÆÓÇÛÇÕÍÇ
ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ×ÂÊÞWN ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÔÉÂÕËÇÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ à××ÇÍÕ ØÂÓÂÍÕÇÓÇÐ
ÆÎâ ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ä ÑÃÎÂÔÕË ËØ ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË.1 ë 9 ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÓÂÔ-
ÚÇÕÞ 121 ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ W2N ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÄÞÔÑÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕßá

rÕÇÑÓ(W2N)> rÕÇÑÓ(h-WN)> rÕÇÑÓ(c-WN).

°ÔÐÑÄÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÊÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ W2N
(Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÏÑÐÑÐËÕÓËÆÑÏ WN) ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÔÖÉÇÐËÇÏ ÊÑÐ,
ÒÑÆÑÃÐÞØ N2s Ë N2p (ÓËÔ. 8, ÒÑÎÑÔÞ A Ë B), Â ÕÂÍÉÇ Ô
ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇÏ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ W2N ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÒËÍÂ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË W5d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ (ÒÑÎÑÔÂ C 0), ÑÕÓÂÉÂáÜÇÅÑ ×ÑÓÏËÓÑ-
ÄÂÐËÇ Ä ÔÖÃÐËÕÓËÆÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË

´ÂÃÎËÙÂ 5. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÖÒÓÖ-
ÅÑÔÕË ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÍÇÓÂÏËÍ h-WC, c-WC Ä ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂ-
ÙËË ¶ÑÌÅÕÂ ë ²ÇÖÔÔÂ ë·ËÎÎÂ: ÏÑÆÖÎË ÔÉÂÕËâ (BVRH , ¤±Â), ÔÆÄËÅÂ
(GVRH , ¤±Â), ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕß (b, ¤±Â71), ÏÑÆÖÎË ÀÐÅÂ (YVRH ,
¤±Â) Ë ÑÕÐÑÛÇÐËÇ ±ÖÂÔÔÑÐÂ (n).

BVRH GVRH b YVRH n ³ÔÞÎÍË

®ÑÆË×ËÍÂÙËâ h-WC

382.4 294.6 0.002615 703.2 0.194 85
(427) (0.002342) 92

703 103
(668.4 ë 713.8) (0.24) 104

0.185 101

®ÑÆË×ËÍÂÙËâ c-WC

363.1 187.7 0.002754 480.4 0.279 85

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. £ ÔÍÑÃÍÂØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐ-
ÐÞÇ.
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²ËÔ. 8. ±ÑÎÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑ (a), ÍÖÃË-
ÚÇÔÍÑÅÑ (b) ÏÑÐÑÐËÕÓËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ W2N (c).121
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ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÄÃÎËÊË ÄÂÍÂÐÔËÌ Ä ÒÑÆÓÇÛÇÕÍÇ ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ.
µÓÑÄÇÐß ¶ÇÓÏË Ä W2N ÒÇÓÇÔÇÍÂÇÕ ÒÑÎÑÔÖ W5d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ,
Õ.Ç. ÔÖÃÐËÕÓËÆ ËÏÇÇÕ ÏÇÕÂÎÎÑÒÑÆÑÃÐÞÌ ÕËÒ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË.
°ÙÇÐÍÂ 121 àÐÇÓÅËË ÍÑÅÇÊËË (Ecoh , à£ ÐÂ 1 ÂÕÑÏ) W2N ÒÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËá

Ecoh(W2N)=Etot(W2N)7[2Eat(W)+Eat(N)],

ÆÂÎÂ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ:

¯ËÕÓËÆ W2N h-WN Ô-WN
7Ecoh 710.94 710.38 79.98

¬ÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÄÞÛÇÐËÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ W2N
(Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÏÑÐÑÐËÕÓËÆÂÏË ÄÑÎß×ÓÂÏÂ) ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔ-
ÐËÕß 121 ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ Ntot(EF), Õ.Ç. ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÚËÔÎÂ ÂÐÕË-
ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÑâÄÎÇÐËÇÏ ÐÑÄÞØ
äÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØã ÔÄâÊÇÌ W7W.

2. ®ÑÐÑÐËÕÓËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

£ÞÛÇ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÏÑÐÑÐËÕÓËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ h-WN Ë
c-WN ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÊÖÚÇÐÐÞÏ (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ô ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË) ×ÂÊÂÏ ÃËÐÂÓÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÞW7N.84, 85, 122 ë 126

±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÇÕÑÍ h-WN Ë c-WN ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 6.
²ÂÔÚÇÕÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÑÐÑÐËÕÓËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÑÍÂÊÂÎËÔß
ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, Ë ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ
*15.83 ë 15.87 Å . ÔÏ73 (ÔÏ.85), ÚÕÑ ÃÎËÊÍÑ Í àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-

´ÂÃÎËÙÂ 6. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÇÕÍË (a, b Ë Ô, ÐÏ), ÏÑÆÖÎË ÄÔÇÔÕÑÓÑÐ-
ÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ (B, ¤±Â), ÏÑÆÖÎË ÔÆÄËÅÂ (G, ¤±Â) ÆÎâ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ
ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ ÏÑÐÑÐËÕÓËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ: ÓÂÔÚÇÕ 84, 85, 123 ë 126 Ë àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕ.1

³ÕÓÖÍ- ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÇÕÍË B G ³ÔÞÎ-
ÕÖÓÐÞÌ ÍË
ÕËÒ a b c

®ÑÐÑÐËÕÓËÆ h-WN

WC 0.2865 7 0.2912 365.3 163.1 85
0.2893 7 0.2826 7 7 1
0.2829 7 0.2860 419 181.0 126

NiAs 0.2817 7 0.5693 416 281.0 126
TaN 0.5054 7 0.2873 7 7 126
CoSn 0.5078 7 0.2851 7 7 126
CrN 0.2804 0.4116 0.3381 7 7 126

®ÑÐÑÐËÕÓËÆ c-WN

NaCl 0.4362 7 7 348.8 10.9 85
0.436 7 7 394 7 123
0.435 7 7 354 84
0.4154 7 7 7 7 124
0.420 7 7 7 7 125

ZnS 0.4596 7 7 7 7 126
CsCl 0.2674 7 7 7 7 126
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²ËÔ. 9. ±ÑÎÐÞÇ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑ (a) Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (b) WN.85
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ÐÑÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá ràÍÔÒ=15.94 Å . ÔÏ73 (ÔÏ.122). ©ÐÂÚÇÐËÇ rÕÇÑÓ
ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ä ÓâÆÖ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ WC ËWN:

c-WC<h-WC<c-WN<h-WN.

±ÑÎÐÞÇ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ h-WN,
c-WN (ÓËÔ. 9) ÆÂáÕ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ñ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ËØ àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ. ¥Îâ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑ ÐËÕÓËÆÂ ÒÑÎÑÔÂ ¡
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÊÑÐÇ N2s-ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÔÎÇÆÖáÜÂâ ÒÑÎÑÔÂ £
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÅËÃÓËÆËÊÑÄÂÐÐÞÏË N2p- Ë W5d-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË.
¥ÂÎÇÇ Ä ÒÑÓâÆÍÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÔÄâÊË ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ
ÒÑÎÑÔÞC ËD, ÅÆÇ ÑÒÓÇÆÇÎâáÜËÇ ÄÍÎÂÆÞ ÄÐÑÔâÕW5d-ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ. £ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÏ ÏÑÐÑÐËÕÓËÆÇ c-WN ÑÃÜÇÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ
±³ ÒÑÆÑÃÐÑ ÕÂÍÑÄÑÏÖ ÆÎâ h-WN, ÑÆÐÂÍÑ ÄÃÎËÊË ÖÓÑÄÐâ
¶ÇÓÏË ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÇÆËÐÂâ ÒÑÎÑÔÂ (C) W5d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ. ±ÎÑÕ-
ÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂ-
ÎßÐÑÌ Í ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË WN ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÑÕ 1.191 ÆÑ
1.478 ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐÂ 1 à£ ÐÂ âÚÇÌÍÖ.85

°ÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÆÎâ h- Ë c-WN
ËÎÎáÔÕÓËÓÖÇÕ ÓËÔ. 10. £ ÑÃÇËØ ×ÂÊÂØ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÍÂÍ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÇ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÄâÊË W7N Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÅËÃÓËÆË-
ÊÑÄÂÐÐÞØ N2p- Ë W5d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÕÂÍ Ë ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ
W7W-ÔÄâÊË. ±ÓâÏÞØ ÔÄâÊÇÌ N7N ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇÕ. £ c-WN
(Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô h-WN) ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÇ ÑÔÎÂÃÎÇÐËÇ
ÍÂÍ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ (W7N), ÕÂÍ Ë ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ (W7W) ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕÞ.

²ÂÔÚÇÕ àÐÇÓÅËÌ ÍÑÅÇÊËË h-WN Ë c-WN ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

Ecoh=Etot(WN)7[Eat(W)+Eat(N)]

ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ Ecoh(h-WN)=720.76, Â Ecoh(c-WN)=
719.96 à£ ÐÂ ×ÑÓÏÖÎßÐÖá ÇÆËÐËÙÖ, Õ.Ç. ÍÖÃËÚÇÔÍÂâ ×ÂÊÂ
ÏÇÐÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÂ, ÚÇÏ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÂâ (ÍÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÐÑ-

ÍÂÓÃËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ), Â ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÑÄ ËÏÑÐÑ-
ÐËÕÓËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÓâÆÖ 85

h-WC>h-WN>c-WC>c-WN.

ªÊÖÚÇÐÞ 85 ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÄÇÆÇÐËâ ×ÂÊ h-WN,
c-WN. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÆÖÎË ÔÉÂÕËâ Ë ÔÆÄËÅÂ ÆÎâ h-WN
ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ c-WN (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 6).

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÑÕÏÇÕËÏ ÓÂÃÑÕÖ 126, ÂÄÕÑÓÞ ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓÑ-
ÄÇÎË ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÄÑÔßÏË ÒÑÎË-
ÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ WN: ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ h-WN, c-WN, Â
ÕÂÍÉÇ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËØ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ (ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏË ÕËÒÂÏË
ÙËÐÍÑÄÑÌ ÑÃÏÂÐÍË Ë CsCl), ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞØ (ÕËÒÂ NiAs, CoSn
Ë TaN) Ë ÑÓÕÑÓÑÏÃËÚÇÔÍÑÌ (ÕËÒÂ CrN) ×ÂÊ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 6).
£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÅÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐ 126 ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎß-
ÐÞÌ WN ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÕËÒÂ NiAs, Ö ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞ
ÑÙÇÐÑÚÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎÇÌ B Ë G (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 6), Â ÔÉËÏÂÇ-
ÏÑÔÕß ÏËÐËÏÂÎßÐÂ (ÓËÔ. 11). ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÒÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÇÐËâ àÕÑÅÑ ÒÓÑÅÐÑÊÂ ÒÑÍÂ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ.

3. ¥Ë- Ë ÕÓËÐËÕÓËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ Ä ÔÄâÊË Ô ÑÃÐÂÓÖÉÇÐËÇÏ ËÐÕÇÓÇÔÐÞØ
ÔÄÑÌÔÕÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ì ÒÑÄÞÛÇÐÐÞÇ ÏÑÆÖÎË
ÖÒÓÖÅÑÔÕË Ë ÏÂÎÂâ ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕß) Ö ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ
ÒÎÂÕËÐËÆÑÄ (ÔÏ. ÑÃÊÑÓ 43) ÆË- Ë ÕÓËÐËÕÓËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ
(WN2 Ë WN3) ÔÕÂÎË ÒÓÇÆÏÇÕÑÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÌ,51, 52, 127, 128 Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ËØ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ Ë ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÛÇÔÕß ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËØ ×ÂÊ WN2: Ô
ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞÏË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË P63/mmc Ë P-6m2,52 Ô ÏÑÐÑ-
ÍÎËÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÕËÒÂ IrP2 ,128 Â ÕÂÍÉÇ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË
ÕËÒÂ ÒËÓËÕÂ, ×ÎáÑÓËÕÂ,127 ÃÂÆÆÇÎÇËÕÂ (ZrO2) Ë ÍÑÕÕÖÐËÕÂ
(PbCl2).51

²ÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÇÕÑÍ, àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ; ÑÔÑÃÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎÇÐÑ ÑÙÇÐÍÂÏ ÕÂÍËØ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ, ÍÂÍ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÔÕË Cij , ÏÑÆÖÎË ÔÉÂÕËâ Ë
ÔÆÄËÅÂ. ¡ÐÂÎËÊ ÆÂÐÐÞØ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ Ä ÕÂÃÎ. 7, ÒÑÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÇÓÄÞÇ ÆÄÇ ÔÎÑËÔÕÞÇ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË Ô
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²ËÔ. 10. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÅÑ (a) Ë ÍÖÃËÚÇÔÍÑÅÑ (b, c) ÏÑÐÑÐËÕÓËÆÂ ÄÑÎß-
×ÓÂÏÂ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ (110) (a, c), (100) (b).85

ªÐÕÇÓÄÂÎ ÏÇÉÆÖ ÍÑÐÕÖÓÂÏË 0.05 e . �A73.
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²ËÔ. 11. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÆÂÄÎÇÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÑÌ ÏÑÆË×ËÍÂ-
ÙËË WN ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÕËÒÂ NiAs (×ÓÂÅÏÇÐÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÓËÄÇÆÇÐ
ÐÂ ÄÔÕÂÄÍÇ) Ë ÂÎÏÂÊÂ.126

±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÇÕÍË c/c0 (1), a/a0 (2, 3) Ë ÑÃÝÇÏÞ âÚÇÇÍ V/V0 (4, 5)
ÆÎâ WN (1, 3, 5) Ë ÂÎÏÂÊÂ (2, 4).

680 ¥.£.³ÖÇÕËÐ, ª.².ºÇËÐ, ¡.­.ªÄÂÐÑÄÔÍËÌ



ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ (ÓËÔ. 12) ËÏÇáÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÆÖÎâ B. °ÙÇÐÍÂ ÏËÍÓÑÕÄÇÓÆÑÔÕË ÒÑ ÛÍÂÎÇ £ËÍ-
ÍÇÓÔÂ (ÒÑ ÏÇÕÑÆËÍÇ 129) ÆÂÇÕ ÆÎâ àÕËØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ
HV* 36.7 ¤±Â, ÚÕÑ ÃÑÎßÛÇ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ÄÇÎËÚËÐ ÆÎâ ÕÂÍËØ
ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÕÄÇÓÆÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ, ÍÂÍ a-ÍÄÂÓÙ (30.6 ¤±Â) ËÎË
b-Si3N4 (30.3 ¤±Â). £ÞÔÑÍÖá ÕÄÇÓÆÑÔÕß àÕËØ ÆËÐËÕÓËÆÑÄ
ÑÕÐÑÔâÕ 52 ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÔÑÔÇÆÐËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÔÎÑÇÄ ... (NWN)/(NWN)... , ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞØ ÔËÎßÐÞÏË ÍÑÄÂ-
ÎÇÐÕÐÞÏË ÔÄâÊâÏË N7N. °ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ
ÓÂÔÚÇÕÂÏ,52 ÆÂÐÐÞÇ ×ÂÊÞ âÄÎâáÕÔâ ÒÑÎÖÒÓÑÄÑÆÐËÍÂÏË
(Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÏÇÕÂÎÎÑÒÑÆÑÃÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌWN2 ÔÑ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂÏË ÒËÓËÕÂ, ×ÎáÑÓËÕÂ 127 Ë IrP2 (ÔÏ. 128)); ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ,
ÚÕÑ ËØ ÔËÐÕÇÊ ÄÑÊÏÑÉÇÐ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ.

¤ËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËÌ ÕÓËÐËÕÓËÆ WN3 (Ô ÑÓÕÑÓÑÏÃËÚÇÔÍÑÌ
ÓÇÛÇÕÍÑÌ ÕËÒÂ TcP3) âÄÎâÇÕÔâ 128 ÏÇÕÂÎÎÑÒÑÆÑÃÐÞÏ ÔÑ-
ÆËÐÇÐËÇÏ Ô ÙÇÒÑÚÍÂÏË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ
...7W7N7N7N7... ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ë
ÒÔÇÄÆÑÆËÏÇÓÂÏË N2 (ÓËÔ. 13). ®ÑÆÖÎË ÖÒÓÖÅÑÔÕË Ö WN3

(B=303 ¤±Â Ë G=156 ¤±Â)128 ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ö WN ËÎË WN2

(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 6 Ë 7).

IV. ´ÓÑÌÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÂÓÃËÆÑÄ
Ë ÐËÕÓËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ë ÓâÆÂ ÔÄÑÌÔÕÄ ÕÓÑÌÐÞØ
ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÔËÔÕÇÏ: ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ, Ä ÕÑÏ
ÚËÔÎÇ ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÑÄ (WC17xNx), ÃÑÓÑÍÂÓÃËÆÑÄ (WC17xBx)
Ë ÃÑÓÑÐËÕÓËÆÑÄ (WN17xBx), ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÑÄ (W17xAlxC),
ÕÓÑÌÐÞØ ×ÂÊ ì ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ Z-ÍÂÓÃËÆÑÄ (M3W3C Ë
M6W6C, ÅÆÇ M ì d-ÏÇÕÂÎÎ), Â ÕÂÍÉÇ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ
ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÒÇÓÑÄÔÍËÕÂ (M3WC, W3MC ËW3MN).

1. ¬ÂÓÃÑÐËÕÓËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ØÑÓÑÛÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÄÊÂËÏÐÞØ ÕÄÇÓÆÞØ
ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ (ÕËÒÂ B1) ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ
3d ë 5d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ 1 ë 12 ÔÄÇÆÇÐËâ Ñ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞØ ÍÂÓÃÑÐËÕ-
ÓËÆÂØ (WC17xNx) Ë ÑÍÔËÍÂÓÃËÆÂØ (WC17xOx) ÄÑÎß×ÓÂÏÂ
ÍÓÂÌÐÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐÞ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÔÑÑÃÜÂÇÕÔâ 130 Ñ ÔËÐÕÇÊÇ
ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ô ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÏ (ÑÕ 1 ÆÑ 20%)
ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ ÂÊÑÕÂ; ÂÄÕÑÓÞ ÔÕÂÕßË 131 ÒÑÎÖÚËÎË ÒÎÇÐÍË
WC17xNx Ë ËÊÖÚËÎË ËØ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÒÑÍÓÞÕËÌ ì ÆË××ÖÊËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÐÂ ÏÇÕÂÎÎÑÍÇÓÂÏËÍÂØ.
ªÊÄÇÔÕÇÐ ÓâÆ ÓÂÃÑÕ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,132, 133) ÒÑ ÒÑÎÖÚÇÐËá
ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÐÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ
ÄÑÎß×ÓÂÏÂ (ÕËÒÂ (MxWy)C17zNz , ÅÆÇ M ì d-ÏÇÕÂÎÎÞ IV Ë
V ÅÓÖÒÒ), ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞØ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÇÓÏÇÕÑÄ.

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞØ ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÑÄ
ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ËÊÖÚÇÐÂ 134 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÇÓËÑÆËÚÇÔÍËØ
16-ÂÕÑÏÐÞØ ÔÄÇÓØÝâÚÇÇÍ W8C87mNm (m=1, 2 Ë 4), ÍÑÕÑÓÞÏË
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎË ÔÇÓËá ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ô ×ÑÓÏÂÎß-
ÐÑÌ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÇÌ WC17xNx , ÅÆÇ Ø=0.125, 0.25 Ë 0.50. ¯Â
ÒÓËÏÇÓÇ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ WC0.75N0.25 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÐÑÅÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ ÓÂÊ-
ÐÑÔÑÓÕÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ (N Ë C) Ä ÐÇÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍÇ.

´ÂÃÎËÙÂ 7. ®ÑÆÖÎË ÔÉÂÕËâ Ë ÔÆÄËÅÂ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËØ
×ÂÊ ÆËÐËÕÓËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ.52, 127, 128

±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ- B, ¤±Â G, ¤±Â
ÅÓÖÒÒÂ

P63/mmc 364 (411)a 228 (252)
P-6m2 364 (412) 231 (255)
Fm3m 335 81
P3m1 325 112
P21/Ô 332 173

a £ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÑÃÑÃÜÇÐÐÑÌ ÅÓÂÆËÇÐÕÐÑÌ ÂÒÒÓÑÍÔËÏÂÙËË
(GGA) ÎÑÍÂÎßÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (LDA).52

a b

W

N

N

²ËÔ. 12. ¶ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞØ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ
ÆËÐËÕÓËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÞ àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÞÇ
ÒÓÑÚÐÑÔÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ.52

³ÑÔÇÆÐËÇ ÔÎÑË (NWN)/(NWN) ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ ÊÂ ÔÚÇÕ ÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐËâ ÔËÎßÐÞØ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ N7N. ±ÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ
ÅÓÖÒÒÂ: aì P63/mmc, bì P-6m2.

W

W

N

N

N

a

b

²ËÔ. 13. ¶ÓÂÅÏÇÐÕ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ
WN3 (ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ÕËÒ TcP3) (a) Ë ÍÂÓÕÂ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÆÎâ
WN3 (b), ËÎÎáÔÕÓËÓÖáÜÂâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÙÇÒÇÌ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ
ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ...7W7N7N7N7... .128

µÔÒÇØË ØËÏËË 79 (7) 2010 681



¥Îâ àÕÑÅÑ Ä ÏÑÆÇÎßÐÑÌ âÚÇÌÍÇ W8³6N2 ÆÄÂ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ
ÓÂÔÒÑÎÂÅÂÎË Ä ÕÓÇØ ÄÂÓËÂÐÕÂØ: 1) Ä ÔÑÔÇÆÐËØ ÔÎÑâØ ÄÃÎËÊË
ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ; 2) Ä ÑÆÐÑÏ ÔÎÑÇ ÄÃÎËÊË ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ;
3) Ä ÔÑÔÇÆÐËØ ÔÎÑâØ ÄÆÂÎË ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ
ÒÓË ÄÐÇÆÓÇÐËË ÏÂÎÞØ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ Ä ÓÇÛÇÕÍÖ
WC ÕÄÇÓÆÞÇ ÓÂÔÕÄÑÓÞ WC17xNx (ÅÆÇ Ø4 0.25) ÔÑØÓÂÐâáÕ
ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ; Ô ÓÑÔÕÑÏ
ÑÕÐÑÛÇÐËâ N :C Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÓÑÏÃÑàÆÓËÚÇÔÍËÇ
ËÔÍÂÉÇÐËâ. ±ÓË àÕÑÏ ×ÂÊÑÄÞÌ ÒÇÓÇØÑÆ (ËÊ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ Ä
ÓÑÏÃÑàÆÓËÚÇÔÍÖá ×ÂÊÖ) ÃÖÆÇÕ ÊÂÄËÔÇÕß ÍÂÍ ÑÕ ÑÕÐÑÛÇÐËâ
N :C, ÕÂÍ Ë ÑÕ ÄÊÂËÏÐÑÅÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ àÕËØ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÓÇÛÇÕÍÇ: ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÄÇÓÆÞÌ ÓÂÔÕÄÑÓ W³0.75N0.25 ÔÑØÓÂÐâÇÕ
ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, ÇÔÎË ÂÕÑÏÞ ÂÊÑÕÂ (Ä âÚÇÌÍÇ) ÐÂØÑ-
ÆâÕÔâ Ä ÔÑÔÇÆÐËØ ÔÎÑâØ ÄÃÎËÊË ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ. ±ÓË ÆÓÖÅËØ
ÄÂÓËÂÐÕÂØ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÂâ ÓÇÛÇÕÍÂ ÕÓÂÐÔ×ÑÓ-
ÏËÓÖÇÕÔâ Ä ÓÑÏÃÑàÆÓËÚÇÔÍÖá. ³ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÑÕÐÑÛÇÐËâ
N :C ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÇÕÍË ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ
(ÚÕÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÂÕÑÏÐÞÏË ÓÂÆËÖÔÂÏË R(C)=0.077 ÐÏ>
R(N)=0.071 ÐÏ); ËØ ËÊÏÇÐÇÐËâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÑÕÐÑÛÇÐËâ
C :N ÆÎâ WC17xNx ÑÕÍÎÑÐâáÕÔâ ÑÕ ÒÓÂÄËÎÂ £ÇÅÂÓÆÂ
(ÓËÔ. 14).

¥Îâ WC17xNx Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÑÕÐÑÛÇÐËâ N :C ÑÃÐÂÓÖ-
ÉÇÐÑ 134 ÐÇÏÑÐÑÕÑÐÐÑÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËÌ ÍÑÅÇÊËË Ë ÒÂ-
ÓÂÏÇÕÓÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË N(EF) (ÔÏ. ÓËÔ. 14). ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ,
àÐÇÓÅËâ ÍÑÅÇÊËË WC17xNx ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÄÊÂËÏÐÑÅÑ ÖÒÑÓâÆÑÚÇ-
ÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÂÊÑÕÂ Ä ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÂØ. £ÞÔÍÂÊÂÐÑ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ,134 ÚÕÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÑÇ ÓÇÅÖÎËÓÑÄÂÐËÇ ÂÕÑÏ-

ÐÑÅÑ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÐÇÏÇÕÂÎÎÂ Ä ÔÑÔÕÂÄÇ ÍÂÓÃÑÐËÕÓË-
ÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂÏÑÉÇÕ ÔÕÂÕß ÐÇ ÏÇÐÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÞÏ ÔÒÑÔÑÃÑÏ
ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ËØ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÚÇÏ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÔÑÔÕÂÄÂ.

2. ¢ÑÓÑÍÂÓÃËÆÞ Ë ÃÑÓÑÐËÕÓËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

¥Îâ ÄÞâÄÎÇÐËâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÔÄÑÌÔÕÄ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÞØ ÄÑÎß-
×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÑÕ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂ
Ë ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÓÂÃÑÕÇ 134 Ä ÆÑÒÑÎ-
ÐÇÐËÇ Í ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÂÏ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËÇ ÃÑÓÑ-
ÍÂÓÃËÆ Ë ÃÑÓÑÐËÕÓËÆ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÔÑÔÕÂÄÑÄ WB0.5C0.5 Ë
WB0.5N0.5 . ¦ÔÎË Ä ÓâÆÖ ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÑÄ WC17xNx Ô ÓÑÔÕÑÏ
ÑÕÐÑÛÇÐËâ N :C ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÄÑÊ-
ÓÂÔÕÂÇÕ

WC (10e)<WC0.875N0.125 (10.125e)<

<WC0.75N0.25 (10.25e)<WC0.5N0.5 (10.5e)<WN (11e),

ÕÑ Ö ÃÑÓÑÍÂÓÃËÆÂ WB0.5C0.5 ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÆÇ×Ë-
ÙËÕ (9.5 e), Â ÖWB0.5N0.5 ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
(10 e) ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÕÂÍÑÄÑÌ ÆÎâ ÃÂÊËÔÐÑÅÑ ÍÂÓÃËÆÂ WC.

¯ÂÌÆÇÐÑ,134 ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ WB0.5C0.5 Ë WB0.5N0.5 ËÔÒÞ-
ÕÞÄÂáÕ ÓÑÏÃÑàÆÓËÚÇÔÍËÇ ËÔÍÂÉÇÐËâ, Â àÐÇÓÅËË ÍÑÅÇÊËË
(ÒÑ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ) àÕËØ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÊÂÏÇÕÐÑ
ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ. ¬ÂÍ ÒÑÍÂÊÂÎ ÂÐÂÎËÊ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ,134 ÒÑÐËÉÇÐËÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÃÑÓ-
ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÊÂ ÔÚÇÕ ÑÔÎÂÃ-
ÎÇÐËâ Ä àÕËØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÔÄâÊÇÌ; àÕÑÕ à××ÇÍÕ
ÐÂÅÎâÆÐÑ ÒÓÑÔÎÇÉËÄÂÇÕÔâ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÍÂÓÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË WC0.5N0.5 Ë WB0.5C0.5 (ÓËÔ. 15).

20.7

21.0

21.3

7Ecoh , à£ ÐÂ âÚÇÌÍÖ a

c

ba, ÐÏ

0.285

0.288

0.291

0.3

0.6

0.9

1.2

N(EF), ÔÑÔÕÑâÐËÇ
ÐÂ 1 à£ ÐÂ âÚÇÌÍÖ

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 x

1, 2, 3

3
1, 2

3

2

1

²ËÔ. 14. ¬ÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÆÎâ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ
WC17xNx: ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÓÇÛÇÕÍË (a), àÐÇÓÅËË ÍÑÅÇÊËË (b) Ë ÒÑÎÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË (c).134

¥Îâ ÍÂÓÃÑÐËÕÓËÆÂ ÔÑÔÕÂÄÂW³0.75N0.25 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ, ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÄÂÓËÂÐÕÂÏ (1 ë 3) ÄÊÂËÏÐÑÅÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇ-
ÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ (ÔÏ. ÕÇÍÔÕ).

a

b

W

W

W

W

W

W W

W

WW

W

W

W

W

W

W

W

W

N N

C

C

B B

C

C

²ËÔ. 15. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ WC0.5N0.5 (a) Ë WB0.5C0.5 (b) Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (110).134

ªÐÕÇÓÄÂÎ ÏÇÉÆÖ ÍÑÐÕÖÓÂÏË 0.05 e . �A73.
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3. ¡ÎáÏÑÍÂÓÃËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

£ ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ 65 ë 70 ÔÑÑÃÜÇÐÑ Ñ ÔËÐÕÇÊÇ ÒÓË ÔÒÇÍÂÐËË,
ÅÑÓâÚÇÏ ÒÓÇÔÔÑÄÂÐËË ÎËÃÑ ÏÇØÂÐÑØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÑÃÓÂÃÑÕÍÇ
ÔÏÇÔÇÌ W+Al+C ËÎË ÔÒÎÂÄÑÄ W17xAlx+C ÐÑÄÞØ
ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ì ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÑÃÜÇÅÑ
ÔÑÔÕÂÄÂ WxAlyCz . °ÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÖÆÂÇÕÔâ
ÒÑÎÖÚËÕß ÐÑÄÞÇ ÏÂÕÇÓËÂÎÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂÏÐÑÅÑ ÎÇÅÚÇ ËÔØÑÆ-
ÐÑÅÑ WC (ÆÎâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ: rWxAlyCz

=8.99 ë 9.44 Å . ÔÏ73,
rWC=15.63 Å . ÔÏ73), Â ËØ ÏËÍÓÑÕÄÇÓÆÑÔÕß ÑÔÕÂÇÕÔâ ÔÓÂÄÐË-
ÏÑÌ ËÎË ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÄÞÛÇ ÏËÍÓÑÕÄÇÓÆÑÔÕË WC. ±ÓÇÆÒÓË-
ÐâÕÞ ÒÑÒÞÕÍË ÒÑÎÖÚËÕß ÑÃÓÂÊÙÞ WxAlyCz Ä ÐÂÐÑÓÂÊÏÇÓÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË (ÐÂÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÕÞ Ô ÓÂÊÏÇÓÑÏ ÊÇÓÐÂ 5 ÐÏ (ÔÏ.68)),
Â ÕÂÍÉÇ ÍÇÓÂÏËÚÇÔÍËÇ ÏÂÕÇÓËÂÎÞ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÑÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂ ì
WxAlyCz+Co (ÔÏ.135).

¬ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕâÏ ÐÑÄÞØ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ
WxAlyCz , ÔÑØÓÂÐâáÜËØ ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÕËÒÂ
WC, ÑÕÐÑÔâÕÔâ:

ì ÊÂÏÇÜÇÐËÇ ÂÕÑÏÂÏË Ó-àÎÇÏÇÐÕÂ (Al) ÖÊÎÑÄ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË
d-ÏÇÕÂÎÎÂ (W);

ì ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËÇ ÆÎâ WxAlyCz ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ (ÆÑ z& 0.5)
ÐÇÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË ÒÑ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍÇ ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ
ÑÃÎÂÔÕß ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË ËÔØÑÆÐÑÅÑ WC ÒÓÇÐÇÃÓÇÉËÏÑ ÏÂÎÂ.33

±ÑÏËÏÑ ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ Ä ÔËÔÕÇÏÇ
W7Al7C ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ 136, 137 ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐ-
ÐÑÌ ×ÂÊÞ ì ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÂ W2AlC Ô ÅÇÍÔÂÅÑÐÂÎßÐÑÌ ÓÇÛÇÕ-
ÍÑÌ (ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂP63/mmc), ÍÑÕÑÓÂâ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í
ÑÃÛËÓÐÑÏÖ ÍÎÂÔÔÖ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÐÂÐÑÎÂÏËÐÂÕÑÄ (ËÊÄÇÔÕ-
ÐÞØ ÕÂÍÉÇ ÍÂÍ H-×ÂÊÞ).11, 138 ë 142 ²ÇÛÇÕÍÂ W2AlC ÄÍÎáÚÂÇÕ
ÃÎÑÍË W2C, ÅÆÇ ÍÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ËÏÇÇÕ ÑÍÕÂàÆÓËÚÇ-
ÔÍÖá ÍÑÑÓÆËÐÂÙËá {CW6}. £ ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÔÑÔÇÆÐËÇ ÃÎÑÍË
W2C ÓÂÊÆÇÎÇÐÞ ÒÎÑÔÍËÏË ÔÇÕÍÂÏË ÂÕÑÏÑÄ ÂÎáÏËÐËâ. ¶ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÞ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ

WxAlyCz (ÔÑÔÕÂÄÂ W0.5Al0.5C) Ë ÐÂÐÑÎÂÏËÐÂÕÂ W2AlC ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 16.

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ 143 ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ WxAlyCz (ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÔÑÔÕÂÄÂ W0.5Al0.5C)
Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÃËÐÂÓÐÞÏË ÍÂÓÃËÆÂÏË WC Ë Al4C3 Ë ÕÓÑÌÐÑÌ
ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐÐÑÌ ×ÂÊÑÌì ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÑÏW2AlC. ±Ñ ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËá ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ (ÓËÔ. 17) ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÐâÕÞÇ
ÊÑÐÞ W0.5Al0.5C Ë W2AlC ÄÍÎáÚÂáÕ ÚÇÕÞÓÇ ÑÔÐÑÄÐÞÇ
ÒÑÎÑÔÞ ì A7D. ±ÑÎÑÔÞ A, B ËÏÇáÕ C2s- Ë C2p-ØÂÓÂÍÕÇÓ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÑÐË ÓÂÊÆÇÎÇÐÞ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ ÊÂÒÓÇÜÇÐÐÑÌ
ÜÇÎßá,ÛËÓËÐÂ ÍÑÕÑÓÑÌ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë
ÔÑÔÕÂÄÂ ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÂ ì WxAlyCz ËÎË W2AlC.
£ ÑÃÎÂÔÕË B ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËâ ÔÑÔÕÑâÐËÌ C2p Ë
W5d, ÚÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞØ ÍÑÄÂ-
ÎÇÐÕÐÞØ W7C-ÔÄâÊÇÌ. ³ÑÔÕÑâÐËâ Al3s,p,d ÄÐÑÔâÕ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛËÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÒÑÎÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ 79 à£ ÆÑ EF Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô
W5d-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË, ÚÕÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÖá ÏÂÎÑÔÕß
ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË ÔÑÔÕÑâÐËÌ Al3p ËW5d, C2p. ±ÑÎÑÔÞ C ËD ÆÎâ
W0.5Al0.5C ÄÍÎáÚÂáÕ ÔÄâÊÞÄÂáÜËÇ Ë ÂÐÕËÔÄâÊÞÄÂáÜËÇ
C2p-ÔÑÔÕÑâÐËâ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ Ä ÔÎÑËÔÕÑÏ ÍÂÓÃËÆÇ W2AlC Ä
àÕËØ ÒÑÎÑÔÂØ ÆÑÏËÐËÓÖáÕ W5d-ÔÑÔÕÑâÐËâ. £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
ÒÑÎÖÒÓÑÄÑÆÐËÍÂ Al4C3 ÑÃÂ ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÂ ÃÖÆÖÕ ÒÓÑâÄÎâÕß
ÏÇÕÂÎÎÑÒÑÆÑÃÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ. °ÙÇÐÍË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ©ÑÏÏÇÓ-
×ÇÎßÆÂ Ë ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË±ÂÖÎË ÖÍÂÊÞÄÂáÕ
ÐÂ ÓÑÔÕ ÔÕÇÒÇÐË äÏÇÕÂÎÎËÚÐÑÔÕËã ÍÂÓÃËÆÑÄ Ä ÓâÆÖ

WC<W0.5Al0.5C<W2AlC.

±ÓÑÄÇÆÇÐÞ 144 ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÙÇÐÍË ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÂÎá-
ÏÑÍÂÓÃËÆÑÄ W0.5Al0.5C Ë W2AlC ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ËØ àÐÇÓ-
ÅËÌ ÍÑÅÇÊËË Ë ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ. ¿ÐÇÓÅËË ÍÑÅÇÊËË, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÆÎâ W2AlC ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

Eoh(W2AlC)=Etot(W2AlC)7[2¦at(W)+¦at(Al)+¦at(C)],

ÅÆÇ Etot ì ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÂ, Â ¦at(W,Al,C) ì
ÒÑÎÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËØ ÇÅÑ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔÄÑÃÑÆÐÑÏ
(ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÏ) ÔÑÔÕÑâÐËË.

¯ÂÌÆÇÐÐÞÇ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÊÐÂÚÇÐËâ Ecoh ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÄÞËÅÓÞÛ ÒÓË ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ËÊ
ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÏÑÅÖÕ ÕÓÂÍÕÑÄÂÕßÔâ ÍÂÍ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓ-
ÅËË ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ. ²ÂÔÚÇÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË,144 ÚÕÑ
Ecoh=710.7 ÆÎâ WC, 79.1 ÆÎâ W2AlC Ë 77.8 à£ ÐÂ 1 ÂÕÑÏ
ÆÎâ W0.5Al0.5C, Õ.Ç. ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ×ÂÊÑÌ âÄÎâÇÕÔâ
ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÓÇÂÎËÊÖáÕÔâ ÔËÎßÐÞÇ
ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÄâÊË W7C Ä ÕÓËÅÑÐÂÎßÐÞØ ÒÓËÊÏÂØ {CW6}.
³ÓÇÆË ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÑÄ ÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÂ ÔÎÑËÔÕÂâ ×ÂÊÂ
W2AlC, Ä ÓÇÛÇÕÍÇ ÍÑÕÑÓÑÌ ÕÂÍÉÇ ÔÑÆÇÓÉÂÕÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ
ÇÆËÐËÙÞ WC ì ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË {CW6}; ÐÂËÏÇÐÇÇ ÔÕÂÃËÎÇÐ
ÕÄÇÓÆÞÌ ÓÂÔÕÄÑÓ W0.5Al0.5C, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÌ ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË
{CW3Al3}.

°ÙÇÐÇÐÞ 143, 144 àÐÇÓÅËË ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÑÄ
ÒÓË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÒÑÔÑÃÂØ ËØ ÔËÐÕÇÊÂ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÂÎáÏÑ-
ÍÂÓÃËÆ W2AlC ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐ: 1) ËÊ ÒÓÑÔÕÞØ
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ ì ÏÇÕÂÎÎÑÄ W, Al Ë ÖÅÎÇÓÑÆÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÇÅÑ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ ÂÎÎÑÕÓÑÒÂì ÅÓÂ×ËÕÂCg) ÒÑ ×ÑÓÏÂÎß-
ÐÑÌ ÕÄÇÓÆÑ×ÂÊÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË

2W+Al+Cg W2AlC;

2) Ä ÓÇÂÍÙËâØ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÃËÐÂÓÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ

2W³+Al W2AlC+Cg

W, Al, C.

a

b

²ËÔ. 16. ¶ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÓÂÔ-
ÕÄÑÓÂ ÔÑÔÕÂÄÂ W0.5Al0.5C (a) Ë ÔÎÑËÔÕÑÌ ×ÂÊÞ W2AlC (b).

µÔÒÇØË ØËÏËË 79 (7) 2010 683



ËÎË
1

3
Al4C3+2W W2AlC+

1

3
Al;

3) Ä ÓÇÂÍÙËË Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÑÃÑËØ ÃËÐÂÓÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ

2W³+Al4C3 W2AlC+4Cg+3Al;

4) Ä ÓÇÂÍÙËË Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÔÒÎÂÄÂ W0.5Al0.5 Ë ÅÓÂ×ËÕÂ

4W0.5Al0.5+Cg W2AlC+Al.

¥Îâ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ àÐÇÓÅËË ×ÑÓ-
ÏËÓÑÄÂÐËâ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâÏ

Eform(W2AlC)=Etot(W2AlC)7

7[2Etot(W)+Etot(Al)+Etot(Cg)],

Eform(W2AlC)= [Etot(W2AlC)+Etot(Cg)]7

7[2Etot(WC)+Etot(Al)],

Eform(W2AlC)=

�
Etot(W2AlC)+

1

3
Etot(Al)

�
7

7
�
1

3
Etot(Al4C3)+2Etot(W)

�
,

Eform(W2AlC)= [Etot(W2AlC)+3Etot(Al)+4Etot(Cg)]7

7[Etot(Al4C3)+2Etot(WC)],

Eform(W2AlC)= [Etot(W2AlC)+Etot(Al)]7

7[4Etot(W0.5Al0.5)+Etot(Cg)].

ÅÆÇ Etot ì ÒÑÎÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍËØ ÄÇÜÇÔÕÄ: ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, ÂÎáÏËÐËâ, ÅÓÂ×ËÕÂ Ë ËØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ (ÃËÐÂÓÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÂ). ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ
ÓÂÔÚÇÕÞ Eform ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÆÎâ WC, Al4C3 , W0.5Al0.5 Ë
W0.5Al0.5C.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂÎËÊÂ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ (ÕÂÃÎ. 8) ÏÑÉÐÑ
ÔÆÇÎÂÕß ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÄÞÄÑÆÞ. ¥Îâ ÃËÐÂÓÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ WC Ë
Al4C3 , Â ÕÂÍÉÇW0.5Al0.5 ÊÐÂÚÇÐËâEform ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞ, Õ.Ç. àÕË
×ÂÊÞ ÖÔÕÑÌÚËÄÞ.¥Îâ ÑÃÑËØ ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÑÄ ÄÑ ÄÔÇØ ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐÐÞØ ÓÇÂÍÙËâØ, ÐÂÒÓÑÕËÄ, Eform5 0; ËÐÞÏË ÔÎÑÄÂÏË, àÕË
×ÂÊÞ âÄÎâáÕÔâ ÐÇÖÔÕÑÌÚËÄÞÏË Ë ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä
ÐÇÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ. ¦ÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÍÑÓ-
ÓÇÍÕÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÖÔÎÑÄËÌ ÔËÐÕÇÊÂ W0.5Al0.5C Ë
W2AlC ÐÖÉÐÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÕÂÍÉÇ ÄÎËâÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ë
ÆÂÄÎÇÐËâ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÄÇÎËÚËÐÂ Eform ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÂÎáÏÑ-
ÍÂÓÃËÆÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÒÑÔÑÃÂ ÇÅÑ ÒÑÎÖÚÇÐËâ.
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²ËÔ. 17. ±ÑÎÐÞÇ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÔÑÔÕÂÄÂ W0.5Al0.5C (a) Ë ÔÎÑËÔÕÑÌ ×ÂÊÞ W2AlC (b).143
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¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÐÂËÃÑÎÇÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÑ ÒÑÎÖÚÂÕß ÂÎá-
ÏÑÍÂÓÃËÆ W0.5Al0.5C ËÊ ÒÓÑÔÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ (ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, ÂÎá-
ÏËÐËâ, ÅÓÂ×ËÕÂ), ÍÑÅÆÂ Eform ËÏÇÇÕ ÏËÐËÏÂÎßÐÑÇ
ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ, Â ÐÂËÏÇÐÇÇ ÄÞÅÑÆÐÑ ì Ä ÓÇÂÍÙËË,
Ä ÍÑÕÑÓÑÌ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÔØÑÆÐÞØ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ ÄÊâÕÞ ÔÕÂÃËÎßÐÞÇ
ÃËÐÂÓÐÞÇ ÍÂÓÃËÆÞ:WC ËAl4C3 . ©ÐÂÚÇÐËâEform ÆÎâ ÓÇÂÍÙËÌ Ô
ÖÚÂÔÕËÇÏ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÃËÐÂÓÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ (WC ËÎË Al4C3), Â
ÕÂÍÉÇ W0.5Al0.5 ËÏÇáÕ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ. ¥ÂÐÐÞÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ Ä ÙÇÎÑÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÏ,65 ë 70 Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÕÄÇÓÆÞÇ ÓÂÔÕÄÑÓÞ WxAlyCz ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ WC ÔËÐ-
ÕÇÊËÓÑÄÂÎË ÒÖÕÇÏ ÔÒÇÍÂÐËâ ÒÑÓÑÛÍÑÄ W, Al Ë ÅÓÂ×ËÕÂ (ËÎË
ÅÓÂ×ËÕÂ Ë ÔÒÎÂÄÑÄ W7Al), ÐÑ ÐÇ ÃËÐÂÓÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ WC Ë
Al4C3 .

³ØÑÆÐÞÇ ÄÞÄÑÆÞ ÔÎÇÆÖáÕ ËÊ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Eform ÆÎâ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÞØ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÔËÐÕÇÊÂ ÐÂÐÑÎÂÏËÐÂÕÂ W2AlC
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 8), ÒÓË àÕÑÏ ÆÎâ ÑÆÐÑÕËÒÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ
Eform(W2AlC)<Eform(W0.5Al0.5C), ÚÕÑ ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÄÞÔÑÍÖá
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÖá ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÔÎÑËÔÕÑÅÑ ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÂ
W2AlC Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô W0.5Al0.5C (ÔÏ. ÄÞÛÇ). ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ,
ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ W17xAlxC ÓÂÔÕÇÕ Ô ÖÏÇÐß-
ÛÇÐËÇÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ x, Õ.Ç. Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÑÕÐÑÛÇÐËâ W :Al.

¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ÑÃÓÂÊÙÞ WxAlyCz ÏÑÅÖÕ ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÕß ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÚËÔÎÑ ÄÂÍÂÐÔËÌ Ä ÒÑÆÓÇÛÇÕÍÇ ÂÕÑÏÑÄ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ (z5 0.5).70 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÐÇÔÕÇØËÑ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÎáÏÑÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ (ÕÄÇÓÆÞÌ ÓÂÔÕÄÑÓ
ÔÑÔÕÂÄÂW0.5Al0.5C0.75) ÆÂáÕ ÑÔÐÑÄÂÐËÇ ÒÑÎÂÅÂÕß,145 ÚÕÑ ÐÂÎË-
ÚËÇÛËÓÑÍÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÅÑÏÑÅÇÐÐÑÔÕË Ä àÕËØ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÂØ
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖáÜËÏ ÄÎËâÐËÇÏ ³-ÄÂÍÂÐÔËÌ, ÄÄÇ-
ÆÇÐËÇ ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÔÑÔÕÂÄ W17xAlxCy ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÏÇÐßÛÂÇÕ
ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÂÐÂ-
ÎËÊ 145 ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÕËÒÑÄ ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËâ ÖÅÎÇÓÑÆÐÞØ ÄÂÍÂÐÔËÌ
ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ äÍÎÂÔÕÇÓËÊÂÙËâã ÄÂÍÂÐÔËÌ, ÍÑÕÑÓÂâ ÏÑÉÇÕ ËÐË-
ÙËËÓÑÄÂÕß ÆÇÍÑÏÒÑÊËÙËá ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÐÂ ÑÕÆÇÎßÐÞÇ
×ÂÊÞ, àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÐÇÄÞÅÑÆÐÂ, Ë ÄÂÍÂÐÔËâÏ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎß-
ÐÇÇ ÃÖÆÇÕ ÓÂÔÒÑÎÂÅÂÕßÔâ ÐÂ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÏ ÖÆÂÎÇÐËË ÆÓÖÅ ÑÕ
ÆÓÖÅÂ.

¥Îâ ÐÂÐÑÎÂÏËÐÂÕÂW2AlC Ë ÓâÆÂ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ×ÂÊM2AlC
(M=Ti, Zr, Hf, V, Nb, Ta, Cr Ë Mo) ÑÙÇÐÇÐÞ ÏÑÆÖÎË
ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ B 146, 147 Ë ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕË ÒÓË ÆÂÄÎÇÐËâØ
ÆÑ 70 ¤±Â.136 ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕ 136, 146, 147, Ô ÖÚÇÕÑÏ
ÔÕÇÒÇÐË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ ÔÑÔÇÆÐËÏË ÔÎÑâÏË M2C/Al
ÄÔÇ ×ÂÊÞ M2AlC ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ ÆÄÇ ÅÓÖÒÒÞ: Í ÒÇÓÄÑÌ
ÑÕÐÑÔâÕÔâ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ÔÎÂÃÑÔÄâÊÂÐÐÞÇ (M=Ti, Zr, Hf), Â
ÍÑ ÄÕÑÓÑÌ ì ÔËÎßÐÑÔÄâÊÂÐÐÞÇ (ÄÔÇ ÑÔÕÂÎßÐÞÇ d-ÏÇÕÂÎÎÞ)
×ÂÊÞ. °ÍÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ Ä ÓâÆÖ àÕËØ ×ÂÊ W2AlC ÑÃÎÂÆÂÇÕ
ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ B (>250 ¤±Â) Ë ÏËÐËÏÂÎßÐÑÌ
ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕßá (ÓËÔ. 18). ¿ÕÑ ÑÃÝâÔÐâáÕ 136 ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ
ÔËÎßÐÞÏË ÔÄâÊâÏË M7C, M7Al (Ë ÏËÐËÏÂÎßÐÑÌ ÂÐËÊÑÕÓÑ-
ÒËÇÌ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÔÄâÊÇÌ) ÆÎâ W2AlC Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÆÓÖÅËÏË
×ÂÊÂÏË M2AlC .

²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐ 137 ÓâÆ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ Nb27ØWØAlC
(0< x<2). ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ, ÎÇÅËÓÑÄÂÐËÇ ÐÂÐÑÎÂÏËÐÂÕÂ
Nb2AlC ÄÑÎß×ÓÂÏÑÏ ÊÂÏÇÕÐÑ (ÆÑ 30%) ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ ÇÅÑ
ÏÑÆÖÎß ÖÒÓÖÅÑÔÕË. £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÔÎÇÆÖÇÕ ÖÚËÕÞÄÂÕß, ÚÕÑ
ÄÄÇÆÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ä ÔÑÔÕÂÄ Nb2AlC ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÒÓÑÅÓÇÔÔËÓÖáÜÇÏÖ ÖÏÇÐßÛÇÐËá (ÒÑ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ)
àÐÇÓÅËË ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÕÄÇÓÆÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ, Ë ÆÎâ
äÚËÔÕÑÅÑã W2AlC ÊÐÂÚÇÐËÇ Eform ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÏ
(ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ Eform ËÔØÑÆÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ), ÚÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ
ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß àÕÑÌ ×ÂÊÞ.144

4. ¬ÂÓÃËÆÞ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ, ÎÇÅËÓÑÄÂÐÐÞÇ d-ÏÇÕÂÎÎÂÏË

£ ÕÓÑÌÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØW7M7C(N) (MìÒÇÓÇØÑÆÐÞÌÏÇÕÂÎÎ)
ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÍÂÍ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÊÂÏÇÜÇÐËâ
WxMyC(N)z , ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÑØÓÂÐâáÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÌ ÕËÒ ËÔØÑÆÐÞØ
ÃËÐÂÓÐÞØ ×ÂÊ (ÔÏ. ÑÃÊÑÓ 33), ÕÂÍ Ë ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ ÄÞÛÇ ÕÓÑÌÐÞØ
×ÂÊ Ô ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞÏË ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÔÑÔÕÂÄÑÏ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ.
£ àÕÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÑÃÔÖÆËÏ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá ÕÄÇÓÆÞØ
ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ WxMyC(N)z .

¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË Ä ÓÂÏÍÂØ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÏÇÕÑ-
ÆÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ WC ÒÓË ÊÂÏÇÜÇÐËË 25% ÂÕÑÏÑÄ W ÐÂ ®Ñ ËÎË
Ti,148, 149 12.5% ÂÕÑÏÑÄ W ÐÂ Cr, Co ËÎË Zr (ÔÏ.98) Ë 12.5%
ÂÕÑÏÑÄ W ÐÂ 3d-ÏÇÕÂÎÎ (Sc, Ti, V, ... ,Ni, Cu).150

´ÂÍ, ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
W0.75M0.25C (M=Ti, Mo) ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË ÕËÒÂ WC Ë NaCl
ÒÑÍÂÊÂÎ,148 ÚÕÑ ÄÄÇÆÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ ÕËÕÂÐÂ Ä ÔÑÔÕÂÄ ÍÂÓÃËÆÂ
ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖÇÕ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÇÅÑ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÒÑÎË-
ÏÑÓ×ÐÑÌ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË. ¡ÄÕÑÓÞ ÔÕÂÕßË 149 ÐÂÓâÆÖ Ô ÓÂÔÚÇ-
ÕÂÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÆÎâ ÕÄÇÓÆÞØ
ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ W0.875M0.125C (M=Cr, Co, Zr) ÑÙÇÐËÎË ÏÑÆÖÎË
ÔÉÂÕËâ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÍÂÊÂÎËÔß ÐÂ *6 ë 12% ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÆÎâ
ÃËÐÂÓÐÑÅÑ WC.

´ÂÃÎËÙÂ 8. ¿ÐÇÓÅËË ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ WC, Al4C3 , W0.5Al0.5 ,
W0.5Al0.5C Ë W2AlC Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ÕÄÇÓÆÑ×ÂÊÐÞØ ÓÇÂÍ-
ÙËâØ ËØ ÔËÐÕÇÊÂ.143
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²ËÔ. 18. ®ÑÆÖÎË ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ ÐÂÐÑÎÂÏËÐÂÕÑÄ M2AlC
(®=Ti, Zr, Hf, V, Nb, Ta, Cr, ®Ñ, W) Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÄÇÎËÚË-
ÐÞ B ÆÎâ ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÑÄ (®³) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ.147
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²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ 150 ÑÃÜËÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË ËÊÏÇÐÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂWC ÒÓË ÊÂÏÇÜÇÐËË ÚÂÔÕË ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÐÂ
ÂÕÑÏÞ 3d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ (M=Sc, Ti, V, ... , Ni Ë Cu). ªÊÖÚÇÐÐÞÇ
ÔÑÔÕÂÄÞ W0.875M0.125C (ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ W0.875³Ñ0.125C) ì
ÐÇÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ W0.875M0.125C
(ÓËÔ. 19) Ä ÙÇÎÑÏ ÒÑÆÑÃÐÂ ÕÂÍÑÄÑÌ ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ
(ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ II); Â ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ

ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÂØ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÑÎÑÉÇÐËÇÏ
(Ë ÔÕÇÒÇÐßá ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ) ÄÂÎÇÐÕÐÞØ 3d-ÔÑÔÕÑâÐËÌÏÇÕÂÎÎÂM.
±ÓË àÕÑÏ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ Sc Í Cu ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÔÏÇÜÇÐËÇ
M3d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÄÅÎÖÃß ÑÃÜÇÌ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÊÑÐÞ W0.875M0.125C
Ë ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ àÕËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ. ¬ÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÆÎâ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ
ÑÕ 9.625 ÆÎâ W0.875Sc0.125C ÆÑ 10.625 e ÐÂ ×ÑÓÏÖÎßÐÖá
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²ËÔ. 19. ±ÑÎÐÞÇ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÕÓÑÌÐÞØ ÐÇÏÂÅÐËÕÐÞØ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ.150

a ì W0.875Sc0.125C, b ì W0.875Ti0.125C, c ì W0.875V0.125C, d ì W0.875Cr0.125C, e ì W0.875Mn0.125C, f ì W0.875Fe0.125C, g ì W0.875Ni0.125C,
hì W0.875Cu0.125C.

´ÂÃÎËÙÂ 9. ©ÐÂÚÇÐËâ ÒÑÎÐÞØ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË, ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÌ ÕÇÒÎÑ-
ÇÏÍÑÔÕË Ë ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ±ÂÖÎË ÆÎâ ÐÇÏÂÅÐËÕÐÞØ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ W0.875M0.125C Ë h-WC.150

³ËÔÕÇÏÂ Ntot(EF) NW5d(EF) N C2p(EF) NM3d(EF) g, w,
Ï¥É .K72 .ÏÑÎß71 1074 àÏÇ .ÏÑÎß71

ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐÂ 1 à£ ÐÂ ×ÑÓÏÖÎßÐÖá ÇÆËÐËÙÖ

W0.875Sc0.125C 0.701 0.215 0.108 0.033 1.66 0.22
W0.875Ti0.125C 0.882 0.264 0.115 0.085 2.09 0.27
W0.875V0.125C 0.479 0.126 0.066 0.060 1.13 0.15
W0.875Cr0.125C 0.294 0.090 0.039 0.043 0.70 0.09
W0.875Mn0.125C 0.428 0.176 0.020 0.096 1.01 0.13
W0.875Fe0.125C 0.625 0.216 0.049 0.179 1.48 0.19
W0.875Ni0.125C 0.362 0.110 0.069 0.058 0.86 0.11
W0.875Cu0.125C 0.540 0.171 0.101 0.050 1.28 0.17
h-WC 0.228 0.099 0.029 7 0.54 0.07

686 ¥.£.³ÖÇÕËÐ, ª.².ºÇËÐ, ¡.­.ªÄÂÐÑÄÔÍËÌ



ÇÆËÐËÙÖ ÆÎâ W0.875Cu0.125C. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÖÓÑÄÇÐß ¶ÇÓÏË
ÔÏÇÜÂÇÕÔâ Ô ÄÇÓÛËÐÞ ÅËÃÓËÆËÊÑÄÂÐÐÑÌ ÊÑÐÞ
(W5d+M3d+C2p) Ä ÎÑÍÂÎßÐÞÌ ÏËÐËÏÖÏ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÔÑÔÕÑâÐËÌ (ÔÏ. ÓËÔ. 19). °ÃÓÂÜÂÇÕ ÐÂ ÔÇÃâ ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÇÏÑÐÑ-
ÕÑÐÐÑÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÄÃÎËÊË EF (ÕÂÃÎ. 9).
±ÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ Sc Í Cu ÏËÐËÏÂÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ N(EF)
ÑÃÎÂÆÂÇÕ W0.875Cr0.125C, ÑÃÓÂÊÖáÜËÌÔâ ÒÓË ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ
ÊÂÏÇÜÇÐËË W?Cr. °ÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÑÃÎÂÔÕß ÄÃÎËÊË EF

ÄÐÑÔâÕ ÔÑÔÕÑâÐËâ W5d, M3d Ë C2p, ÒÓËÚÇÏ ÔÑÔÕÂÄ N(EF)
ÊÂÏÇÕÐÑ ÏÇÐâÇÕÔâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÕËÒÂ 3d-ÒÓËÏÇÔË.

¿ÄÑÎáÙËá ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔ-
ÕÄÑÓÂØ W0.875M0.125C ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ Sc Í Cu ËÎÎáÔÕÓËÓÖáÕ
ÍÂÓÕÞ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ (ÓËÔ. 20).
¯ÂËÃÑÎÇÇ ÔËÎßÐÞÇ ÅËÃÓËÆÐÞÇ M7C-ÔÄâÊË ÓÇÂÎËÊÖáÕÔâ 150

ÆÎâ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ Ô ÒÓËÏÇÔÐÞÏË ÂÕÑÏÂÏË ÔÇÓÇÆËÐÞ
3d-ÓâÆÂ (V, Cr, Mn), Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÎâ M=Sc, Ni, Cu
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ËØ ÊÂÏÇÕÐÑÇ ÑÔÎÂÃÎÇÐËÇ, ÚÕÑ ÍÑÔÄÇÐÐÑ ÖÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÐÂ ÃÑ'ÎßÛÖá ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÒÑÔÎÇÆÐËØ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
ÑÙÇÐÍÂÏ àÐÇÓÅËÌ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ Ë àÐÇÓÅËÌ ÍÑÅÇÊËË (ÓËÔ. 21).
¡ÐÂÎËÊ àÕËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎ ÔÎÇÆÖáÜÇÇ:

C

C
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Sc

Sc

W

C

C

b

Ti

Ti

W

C

C
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V

V

W

C

C

d

Mn

Mn

W

C

C

e

Fe

Fe

W

C

C

f

Ni

Ni

W

²ËÔ. 20. ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÆÎâ ÕÓÑÌÐÞØ ÐÇÏÂÅÐËÕÐÞØ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ W0.875Sc0.125C (a),
W0.875Ti0.125C (b), W0.875V0.125C (c), W0.875Mn0.125C (d ), W0.875Fe0.125C (e) Ë W0.875Ni0.125C ( f ).150

ªÐÕÇÓÄÂÎ ÏÇÉÆÖ ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÐÕÖÓÂÏË 0.05 e . �A73.

0.0207

0.0210

0.0213

0.0216

V, ÐÏ3

13.8

14.0

14.2

14.4

rÕÇÑÓ , Å . ÔÏ73

70.4

70.2

0

0.2

Eform , à£ ÐÂ âÚÇÌÍÖ

Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu

a b c

Ecoh , à£ ÐÂ âÚÇÌÍÖ

721.0

720.5

720.0

Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu

d

WC

²ËÔ. 21. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ âÚÇÌÍË (a), ÒÎÑÕÐÑÔÕË (b), àÐÇÓÅËË ×ÑÓÏËÓÑ-
ÄÂÐËâ (ËÊ ÒÓÑÔÕÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ) (c) Ë àÐÇÓÅËË ÍÑÅÇÊËË (d ) ÆÎâ ÕÓÑÌÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ×ÑÓÏÂÎßÐÑÌ
ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËË W0.875M0.125C ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÏÇÕÂÎÎÂ M.150
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ì ÆÎâ ÄÔÇØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ
jEform(W0.875M0.125C)j< jEform(WC)j, ÚÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÃÑÎß-
ÛÖá àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÖá ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ,
Õ.Ç. ÄÄÇÆÇÐËÇ ÎáÃÑÅÑ ÒÓËÏÇÔÐÑÅÑ 3d-ÂÕÑÏÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÚÂÔÕËÚÐÑÌ ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß-
×ÓÂÏÂ;

ì ÆÎâ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ Ô ÏÇÕÂÎÎÂÏË ÐÂÚÂÎÂ 3d-ÓâÆÂ
Eform<0, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÊÐÂÚÇÐËâEform ÔÑÔÕÂÄÑÄ Ô ÏÇÕÂÎÎÂÏË
ÍÑÐÙÂ ÓâÆÂ ì ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞ, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, àÕË ÕÄÇÓÆÞÇ
ÓÂÔÕÄÑÓÞ ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÞ;

ì ÆÎâ ÕÄÇÓÆÞØ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ W0.875Co0.125C ÊÐÂÚÇÐËÇ Eform

ÃÎËÊÍÑ Í ÐÖÎá, Â ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ
W0.875V0.875C c ÊÂÏÇÜÇÐËÇÏ ÂÕÑÏÂ W ÐÂ V.

²ÂÊÖÏÇÇÕÔâ, ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑÅÑ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÆÂÐÐÞØ
ÓÂÃÑÕÞ 150 Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÐÖÉÐÑ ÒÓËÐËÏÂÕß
ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ ÄÎËâÐËÇ ÆÂÄÎÇÐËâ Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.

°ÃÓÂÕËÏ ÄÐËÏÂÐËÇ, ÚÕÑ ÍÂÍ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ
(Eform , Ecoh), ÕÂÍ Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ 150 ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÞÇ ÑÃÝÇÏÞ
âÚÇÌÍË (V ) Ë ÒÎÑÕÐÑÔÕß (rÕÇÑÓ) Ä ÓâÆÖ ÒÓËÏÇÔÇÌ Sc7Cu
ÏÇÐâáÕÔâ ÐÇÏÑÐÑÕÑÐÐÑ. ¯ÂÍÑÐÇÙ, ÓÂÔÚÇÕÞ 150 ÖÍÂÊÞÄÂáÕ,
ÚÕÑ ÄÄÇÆÇÐËÇ Ä ÔÑÔÕÂÄ WC ÂÕÑÏÑÄ ÍÑÃÂÎßÕÂ ÒÓËÄÇÆÇÕ Í
ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËá ÐÂ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÏÂÅÐËÕÐÞØ ÏÑÏÇÐ-
ÕÑÄ (0.84 mB) ì ÊÂ ÔÚÇÕ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÑÎâÓËÊÂÙËË Co3d-ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ
ÃÎËÉÂÌÛËØ ÂÕÑÏÑÄ W Ë C ÑÚÇÐß ÏÂÎÞ (<0.01 mB). ¥Îâ
W0.875Co0.125C ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ¶ÇÓÏË ÆÎâ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÔÑ ÔÒËÐÂÏË äÄÄÇÓØã Ë äÄÐËÊã ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ Ä
*2 ÓÂÊÂ Ë ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ 0.200 Ë 0.389 ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÂ 1 à£ ÐÂ
×ÑÓÏÖÎßÐÖá ÇÆËÐËÙÖ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

5. ´ÓÑÌÐÞÇ ÒÇÓÑÄÔÍËÕÑÒÑÆÑÃÐÞÇ ÍÂÓÃËÆÞ Ë ÐËÕÓËÆÞ
ÄÑÎß×ÓÂÏÂ

³ÓÇÆË ÕÓÑÌÐÞØ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ËÏÇáÕ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ,
ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÔÑÔÕÂÄ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ËÊÄÇÔÕÐÂ 151 ÅÓÖÒÒÂ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ
×ÂÊ Ô ÒÇÓÑÄÔÍËÕÑÒÑÆÑÃÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ. ¬ ÐËÏ ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÕ
ÕÓÑÌÐÑÌ ÍÂÓÃËÆ W3NiC, ÐËÕÓËÆ W3NiN, ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÑÎÖÚÇÐ
ÒÓË ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÅÑ Ni2W3N,152 Â ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÂÐÐÞÇ 151 ÒÇÓÑÄÔÍËÕÑÒÑÆÑÃÐÞÇ ×ÂÊÞ Co3WC Ë Rh3WC.

£ÞÒÑÎÐÇÐ 153 ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÚÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ, àÐÇÓÅÇ-
ÕËÚÇÔÍËØ, ÏÂÅÐËÕÐÞØ Ë ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ Co3WC,
Rh3WC, Ir3WC, W3NiN, Ë W3NiC. ®ÑÉÐÑ ÒÓÑÔÎÇÆËÕß ËÊÏÇ-
ÐÇÐËâ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÒÇÓÑÄ-
ÔÍËÕÑÒÑÆÑÃÐÞØ ×ÂÊ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË, ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, ÑÕ ÕËÒÂ
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ (Õ.Ç. W3CoC Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô W3NiC);
ÄÑ-ÄÕÑÓÞØ, ÕËÒÂ p-àÎÇÏÇÐÕÂ (³ ËÎË N, Õ.Ç. W3NiC Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË
Ô W3NiN); Ä-ÕÓÇÕßËØ, ÑÕ ÑÕÐÑÛÇÐËâ W :M (W :M=3 ËÎË
M :W=3, Õ.Ç. W3NiC Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô Co3WC).

¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ 153 ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 10. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÝÇÏÞ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ âÚÇÇÍ ÒÇÓÑÄÔÍË-
ÕÑÄ ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ Ä ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË

V(Ir3WC)>V(W3NiC)>V(W3NiN)>V(Rh3WC)>

>V(Co3WC),

ÒÎÑÕÐÑÔÕß àÕËØ ×ÂÊ ÓÂÔÕÇÕ Ä ÓâÆÖ

Co3WC<Rh3WC<W3NiC<W3NiN<Ir3WC.

£ÔÇ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÒÇÓÑÄÔÍËÕÑÄ (C11 ,
C12 , C44) ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞ Ë ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâáÕ ÍÓËÕÇÓËá ÏÇØÂÐË-
ÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ

(C117C12)>0,

(C11+2C12)>0,

C44>0.

®ÑÆÖÎË ÔÉÂÕËâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÎËÊÍË (ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ
*256 ë 297 ¤±Â) Ë ÊÂÏÇÕÐÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÃËÐÂÓÐÞØ ÍÂÓ-
ÃËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ: B& 384 ¤±Â ÆÎâ h-WC Ë B& 363 ¤±Â ÆÎâ
c-WC.85 ¥Îâ ÄÔÇØ ÂÐÕËÒÇÓÑÄÔÍËÕÐÞØ ×ÂÊ B>G; àÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ,
ÚÕÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏ, ÑÅÓÂÐËÚËÄÂáÜËÏ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß àÕËØ
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, âÄÎâÇÕÔâ ÏÑÆÖÎß ÔÆÄËÅÂ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐ-
ÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÖÒÓÖÅÑÔÕË ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÙÇÐËÕß ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇ-
ÏÞÌ ÍÓËÕÇÓËÌ ±ÖÅÂ 97 (P=G/B) Ë ÆÂÄÎÇÐËÇ ¬ÑÛË 88

(CP=C127C44). ¥Îâ ÄÔÇØ ÂÐÕËÒÇÓÑÄÔÍËÕÑÄ CP>0, Â
G/B<0.5, Õ.Ç. àÕË ×ÂÊÞ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ËÊÄÇÔÕÐÞÏ ÒÓÂÄË-
ÎÂÏ,88, 97, 154, 155 ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÒÎÂÔÕËÚÐÞÏÏÂÕÇÓËÂÎÂÏ Ô ÏÇÕÂÎ-
ÎÑÒÑÆÑÃÐÞÏ ÕËÒÑÏ ÔÄâÊË.

¥Îâ ÑÙÇÐÍË àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÄÔÇØ ÒÇÓÑÄÔÍË-
ÕÑÒÑÆÑÃÐÞØ ×ÂÊ ÑÒÓÇÆÇÎâÎË ËØ àÐÇÓÅËË ÍÑÅÇÊËË, Â ÆÎâ ÍÂÓ-
ÃËÆÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ë àÐÇÓÅËË ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ
ÍÂÓÃËÆÐÞØ ×ÂÊ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÇÕÂÎÎÑÄ W, Ni, Co, Rh, Ir, Â
ÕÂÍÉÇ ÅÓÂ×ËÕÂ. ±ÑÎÖÚÇÐÑ, ÚÕÑ Ecoh ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ ÒÓË ÒÇÓÇ-
ØÑÆÂØ

W3NiN?W3NiC? Ir3WC?Rh3WC?Co3WC,

ÒÓË àÕÑÏ ÒÑ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ ÄÔÇ àÐÇÓÅËË ÍÑÅÇÊËË ÆÎâ
ÕÓÑÌÐÞØ ×ÂÊ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ecoh ÆÎâ WC. ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ
ÕÓÑÌÐÞØ ×ÂÊ

Ecoh(W3NiN)<Ecoh(W3NiC),

Â ÆÎâ ÃËÐÂÓÐÞØ 85

Ecoh(WC)<Ecoh(WN).

´ÂÃÎËÙÂ 10. °ÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÇÕÍË
Ë àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ, ÏÂÅÐËÕÐÞÇ Ë ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË
ÒÇÓÑÄÔÍËÕÑÒÑÆÑÃÐÞØ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ×ÂÊ.153

±ÂÓÂÏÇÕÓ W3NiC W3NiN Co3WC Rh3WC Ir3WC

a, ÐÏ 0.4092 0.4064 0.3808 0.4060 0.4095
V, ÐÏ3 0.0685 0.0671 0.0552 0.0669 0.0687
rÕÇÑÓ , Å . ÔÏ73 15.077 15.447 11.250 12.519 18.687
7Ecoh , à£ ÐÂ 49.10 49.54 36.20 40.01 46.48
×ÑÓÏÖÎßÐÖá
ÇÆËÐËÙÖ

7Eform , à£ ÐÂ 1.33 7 1.25 0.98 2.36
×ÑÓÏÖÎßÐÖá
ÇÆËÐËÙÖ

C11 , ¤±Â 498 606 437 387 355
C12 , ¤±Â 159 143 167 191 207
C44 , ¤±Â 106 78 87 51 17
B, ¤±Â 272 297 257 256 256
G, ¤±Â 131 139 106 70 40

NW5d(EF) a 1.521 1.236
0:612

0:061

0:517

0:288

1:176

0:526

NMd(EF) a 0.690 0.649
0:972

2:145

1:147

0:563

1:759

0:669

N(EF) a 3.908 3.228
2:398

2:460

2:557

1:494

4:603

2:202

g, Ï¥É .K72 .ÏÑÎß71 9.26 7.65 7 7 7
w, 1074 àÏÇ .ÏÑÎß71 1.20 0.99 7 7 7

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¥Îâ ÏÂÅÐËÕÐÞØ ×ÂÊ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ
ÔÑ ÔÒËÐÑÏ äÄÄÇÓØã (ÚËÔÎÂ ÐÂÆ ÚÇÓÕÑÌ) Ë äÄÐËÊã (ÚËÔÎÂ ÒÑÆ ÚÇÓÕÑÌ).
a ²ÂÊÏÇÓÐÑÔÕß ì ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐÂ 1 à£ ÐÂ ×ÑÓÏÖÎßÐÖá ÇÆËÐËÙÖ.
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²ËÔ. 22. ±ÑÎÐÞÇ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÇÏÂÅÐËÕÐÞØ ÒÇÓÑÄÔÍËÕÑÒÑÆÑÃÐÞØ ×ÂÊ W3NiC (a) Ë W3NiN (b).153

¯Â ÄÔÕÂÄÍÂØ ËÊÑÃÓÂÉÇÐÞ ÍÂÓÕÞ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (110). ªÐÕÇÓÄÂÎ ÏÇÉÆÖ ËÊÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË
ÍÑÐÕÖÓÂÏË 0.05 e . �A73.
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²ËÔ. 23. ±ÑÎÐÞÇ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÆÎâ ÏÂÅÐËÕÐÞØ ÒÇÓÑÄÔÍËÕÑÒÑÆÑÃÐÞØ ×ÂÊ Co3WC (a), Rh3WC (b) Ë
Ir3WC (c).
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¿ÕÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ 153 ÖÔËÎÇÐËÇÏ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ
ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÔÄâÊË Ni7W Ô ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ
ÂÕÑÏÂÏË Ni Ë W ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ W3NiC Í W3NiN. ¿ÐÇÓÅËË
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÕÓÑÌÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞ, Õ.Ç. àÕË
×ÂÊÞ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÏÇØÂÐËÚÇÔÍÑÌ ÔÏÇÔË ÒÓÑÔÕÞØ ÓÇÂÅÇÐ-
ÕÑÄ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÞ.

²ÂÔÚÇÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ W3NiC Ë
W3NiN ì ÐÇÏÂÅÐËÕÐÞÇ ×ÂÊÞ. £ÂÎÇÐÕÐÂâ ÊÑÐÂ W3NiC ÔÑÆÇÓ-
ÉËÕ ÕÓË ÑÔÐÑÄÐÞØ ÒÑÎÑÔÞ (ÒËÍË A, B, C, ÓËÔ. 22), ÅÆÇ ÐËÊÍÑ-
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÒÑÎÑÔÂ A ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÂ C(N)2s-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË Ë
ÑÕÆÇÎÇÐÂ ÑÕ ÔÎÇÆÖáÜÇÌ ÒÑÎÑÔÞ B, Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÑÌ Ä ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÏ C(N)2p-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË (Ô ÒÓËÏÇÛËÄÂÐËÇÏ W5d- Ë Ni3d-
ÔÑÔÕÑâÐËÌ), ÜÇÎßá ÛËÓËÐÑÌ *1.8 à£. ´ÓÇÕßâ ÒÑÎÑÔÂ C
(ÄÃÎËÊË EF) ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÐâÕÂ W5d- Ë Ni3d-ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâÏË.

®ÇÉÂÕÑÏÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä W3NiC Ë W3NiN ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÞ Ë ÄÍÎáÚÂáÕ ÏÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÖ
(ÊÂ ÔÚÇÕ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ W5d- Ë Ni3d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ) ì ÒÑÎÑ-
ÔÂ C; ËÑÐÐÖá ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÖá, ÍÑÕÑÓÂâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÇÓÇ-
ÐÑÔÑÏ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ÂÕÑÏÑÄ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÏÇÕÂÎÎÂ
ÐÂ ÂÕÑÏÞ ÖÅÎÇÓÑÆÂ (ÂÊÑÕÂ). ¬ÑÄÂÎÇÐÕÐÂâ ÔÄâÊß Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÐÂ
ÒÇÓÇÍÓÞÄÂáÜËÏËÔâ C(N)2p- Ë W5d-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË, ÚÕÑ
ØÑÓÑÛÑ ÒÓÑÔÎÇÉËÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÍÂÓÕÂØ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
(ÔÏ. ÓËÔ. 22). ¯Â àÕËØ ÉÇ ÍÂÓÕÂØ ÄËÆÐÑ ÑÔÎÂÃÎÇÐËÇ ÍÑÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÏÇÕÂÎÎ7ÐÇÏÇÕÂÎÎ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ W3NiC Í
W3NiN.

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ W3NiC Ë W3NiN, ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ×ÂÊ
Co3WC, Rh3WC Ë Ir3WC ì ÏÂÅÐËÕÐÑÇ (ÓËÔ. 23). ±ÑâÄÎÇÐËÇ

ÏÂÅÐÇÕËÊÏÂ ÔÄâÊÂÐÑ ÔÑ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÑÎâÓËÊÂÙËÇÌ ÑÃÇËØ ÏÇÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËØ ÒÑÆÓÇÛÇÕÑÍ (Co, Rh ËÎË Ir Ë ÄÑÎß×ÓÂÏÂ), ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÇ ÂÕÑÏÐÞÇ ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 11. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ Ä ÓâÆÖ Co3WC?Rh3WC? Ir3WC ÒÑÎ-
ÐÞÇ ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ (Ä ÓÂÔÚÇÕÇ ÐÂ âÚÇÌÍÖ) ÊÂÏÇÕÐÑ
ÒÑÐËÉÂáÕÔâ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÆÎâ Co3WC ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä
ÒÑÎÐÞÌ ÏÂÅÐËÕÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÆÂáÕ ÂÕÑÏÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÍÑ-
ÃÂÎßÕÂ (ÓËÔ. 24). ¥Îâ Rh3WC Ë Ir3WC ÔËÕÖÂÙËâ ÑÃÓÂÕÐÂâ:
ÐÂÏÂÅÐËÚÇÐÐÑÔÕß àÕËØ ×ÂÊ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÏÂÅ-
ÐËÕÐÞÏË ÏÑÏÇÐÕÂÏË ÂÕÑÏÑÄ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍË ÄÑÎß×ÓÂÏÂ
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 11).

6. £ÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ZZ-×ÂÊÞ

³ÓÇÆË ÕÓÑÌÐÞØ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ ËÊÄÇÔÕÐÂ
ÅÓÖÒÒÂ Z-×ÂÊ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ Ä ÍÑÏÒÑÊËÕÂØ Ä ÑÃÎÂÔÕË
ÏÇÉÆÖ ÊÇÓÐÂÏË WC Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏË ÏÇÕÂÎÎÂÏË (®) ËÎË ËØ
ÔÒÎÂÄÂÏË. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ×ÂÊ ÑÐË
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÎËâáÕ ÐÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÇ)
àÕËØ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ,156 ë 163 ÒÑÆÑÃÐÑ ÕÑÏÖ
ÍÂÍ ×ÂÊÞ Cr7C3 , ÙÇÏÇÐÕËÕ (Fe3C) ËÎË Fe2B ÄÎËâáÕ ÐÂ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓËÔÕËÍË ÖÅÎÇÓÑÆËÔÕÞØ ËÎË Fe7£-ÔÕÂÎÇÌ Ë ÚÖÅÖÐÑÄ.164 ë 167

°ÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ ÔÄÇÆÇÐËâ 33 Ñ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
Z-×ÂÊÂØ Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ M :W (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
Co2W4C ËÎË Co4W2C), ÔÓÇÆË ÍÑÕÑÓÞØ ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÊÄÇÔÕÐÞ
Z-ÍÂÓÃËÆÞ ÔÑ ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËÇÌ M :W=1, Â ËÏÇÐÐÑ M3W3C Ë
M6W6C.156 ë 163, 168 ë 174 ±ÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÏÇÕÑÆÞ ÔËÐÕÇÊÂ Z-×ÂÊ,
ÐÂÒÓËÏÇÓÏÇØÂÐÑØËÏËÚÇÔÍËÌ, ËÊ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÃËÐÂÓÐÞØ
ÍÂÓÃËÆÑÄ.168 ë 170 ¥Îâ ÓâÆÂ Z-ÍÂÓÃËÆÑÄ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ
ËÐÕÇÓÇÔÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ. ´ÂÍ, ÏÑÆÖÎß ÔÉÂÕËâ ÆÎâ Co6W6C ÔÑ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ 462 ¤±Â,175 Õ.Ç. ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ B ÆÎâ
ÂÎÏÂÊÂ (*444 ¤±Â) Ë h-WC (*421 ¤±Â); Fe3W3C Ë
Fe6W6C ËÏÇáÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍÖá ÏËÍÓÑÕÄÇÓÆÑÔÕß
(HV& 15.6 ¤±Â).170

³ÑÅÎÂÔÐÑ ËÏÇáÜËÏÔâ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËÏ
ÆÂÐÐÞÏ,3, 176 ë 178 Z-ÍÂÓÃËÆÞ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÍÖÃËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖ-
ÓÑÌ (ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ Fd 3m); Z=16 (ÆÎâ M3W3C) Ë
Z=8 (ÆÎâ M6W6C). £ ÓÇÛÇÕÍÂØ M3W3C Ë M6W6C ÂÕÑÏÞ
ÄÑÎß×ÓÂÏÂ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ Ä ÒÑÊËÙËâØ 48f, ÂÕÑÏÞM ÊÂÐËÏÂáÕ
ÆÄÇ ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÒÑÊËÙËË 32e (M1) Ë 16d (M2), Â ÂÕÑÏÞ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ ì 16Ô (ÆÎâ M3W3C) ËÎË 8a (ÆÎâ M6W6C) (ÓËÔ. 25).

¯ÇÆÂÄÐÑ ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÒÇÓÄÞÇ ÓÂÃÑÕÞ 179 ë 181 ÒÑ ÆÇÕÂÎß-
ÐÑÏÖ ËÊÖÚÇÐËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ë ÓâÆÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ, ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ, ÍÑÅÇÊËÑÐÐÞØ
ËÏÂÅÐËÕÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍZ-ÍÂÓÃËÆÑÄM3W3C (M=Fe, Co,
Ni) Ë M6W6C (M=Fe, Co) Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎß-
ÐÞØ ab initio ÏÇÕÑÆÑÄ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ
(ÕÂÃÎ. 12), Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ

a(Fe3W3C)> a(Fe6W6C),

a(Co3W3C)> a(Co6W6C).

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ä ÓâÆÖ

Co6W6C>Fe6W6C>Co3W3C>Fe3W3C,

a

b

0.8 0.7 0.6 0.5 0.4 0.3 0.2 r, e . �Aÿ3

0.12 0.10 0.08 0.06 0.04 0.02 0 Dr, e . �Aÿ3

W

W

W W

W

W

W

W

Co

Co

Co

Co

C

²ËÔ. 24. ¬ÂÓÕÞ ÊÂÓâÆÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ (a) Ë
ÓÂÊÐÑÔÕÐÑÌ ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Dr= r:7r;) (b) ÆÎâ ÂÐÕËÒÇÓÑÄ-
ÔÍËÕÂ Co3WC Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË (110).153

´ÂÃÎËÙÂ 11. ±ÑÎÐÞÇ (ÐÂ âÚÇÌÍÖ) Ë ÂÕÑÏÐÞÇ ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ
(mB) ÆÎâ ÂÐÕËÒÇÓÑÄÔÍËÕÑÄ Co3WC, Rh3WC, Ir3WC.153

¶ÂÊÂ mtot mW mCo, Rh, Ir mC

Co3WC 4.10 0.46 1.10 0.01
Rh3WC 2.81 1.23 0.18 0.10
Ir3WC 1.50 0.69 0.08 0.02
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Õ.Ç. Co-ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ×ÂÊÞ ËÏÇáÕ ÃÑ'ÎßÛÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß, ÚÇÏ
Fe-ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ×ÂÊÞ (Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏ ÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ
(W, M) :C).180 ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, rÕÇÑÓ(M6W6C)> rÕÇÑÓ(M3W3C),
Õ.Ç. ÃÑÎÇÇ ÒÎÑÕÐÞÏË âÄÎâáÕÔâ ×ÂÊÞ Ô ÏÇÐßÛËÏ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇÏ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ rÕÇÑÓ ÄÔÇØ ÕÓÑÌÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄM3W3C,
M6W6C ÏÇÐßÛÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË h-WC,
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÇÌ*15.40 Å . ÔÏ73.

°ÙÇÐÍË 181 ÏÑÆÖÎÇÌ ÔÉÂÕËâ Ë ÔÆÄËÅÂ ÆÎâ ×ÂÊ M3W3C
ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ àÕË ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 12) Ä
ÓâÆÖ

Fe3W3C>Co3W3C>Ni3W3C.

³ ÖÚÇÕÑÏ ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÏÇÉÆÖ ÏÑÆÖÎâÏË B Ë G Ë
ÕÄÇÓÆÑÔÕßá ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ,181 ÚÕÑ ÔÓÇÆË ×ÂÊ M3W3C ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÕÄÇÓÆÑÌ ÃÖÆÇÕ Fe3W3C. ¿ÕÂ ÉÇ ×ÂÊÂ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕ ÏËÐË-
ÏÂÎßÐÖá ÔÉËÏÂÇÏÑÔÕß, ÖÔÕÖÒÂáÜÖá ÎËÛß ÂÎÏÂÊÖ (ÓËÔ. 26).

±Ñ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË ×ÑÓÏËÓÑÄÂ-
ÐËâ ×ÂÊ M3W3C (ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜËØ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Ë ÅÓÂ×ËÕÂ) ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ Ä ÓâÆÖ 181

Fe3W3C>Co3W3C>Ni3W3C.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ Eform Z-ÍÂÓÃËÆÑÄ M3W3C Ë M6W6C,180

ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ Fe6W6C, Â ÐÂËÏÇÐÇÇ ì
Co3W3C. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÄÔÇ Z-×ÂÊÞ ÏÇÐÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÞ, ÚÇÏ
h-WC, ÚÕÑ ØÑÓÑÛÑ ÑÕÓÂÉÂÇÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÖá ÔËÕÖÂÙËá,
ÍÑÅÆÂ ÒÓË ÔÒÇÍÂÐËË ÔÏÇÔË ÒÓÑÔÕÞØ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ Ä ÕÓÑÌÐÞØ
ÔËÔÕÇÏÂØ (Fe,Co)7W7C ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÞÇ ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ WC Ë Fe(Co), Ë ÎËÛß ÒÑÔÎÇ
ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
(ÒÑÏÑÎÂ, ÐÂÅÓÇÄÂ Ë Õ.Æ.) ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ Z-ÍÂÓÃË-
ÆÑÄ ÍÂÍ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ ×ÂÊ.157, 160, 183, 184 ¡ÄÕÑÓÂÏË
ÓÂÃÑÕÞ 180 ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÂ ÒÑÒÞÕÍÂ ÑÙÇÐËÕß àÐÇÓÅËË
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ Z-ÍÂÓÃËÆÑÄ Ä ÓÇÂÍÙËâØ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ h-WC Ë
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ ×ÂÊÞ ÔÖÃÍÂÓÃËÆÂ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ (e-W2C).
±ÑÎÖÚÇÐÑ, ÚÕÑ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
Z-ÍÂÓÃËÆÑÄ Ä ÓÇÂÍÙËâØ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ e-W2C Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
ÓÇÂÍÙËÌ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ h-WC, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ Eform>0.

¡ÐÂÎËÊ ÏÂÅÐËÕÐÞØ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ Z-×ÂÊ ÒÑÍÂ-
ÊÂÎ,180 ÚÕÑ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ Co3W3C, Co6W6C âÄÎâÇÕÔâ
ÐÇÏÂÅÐËÕÐÞÏ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ Fe-ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÍÂÓÃËÆÑÄ ì Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÑÇ. °ÆÐÂÍÑ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÄÞËÅÓÞÛ
ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ (Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÐÇÏÂÅÐËÕÐÞÏ) ÐÇÄÇÎËÍ Ë

´ÂÃÎËÙÂ 12. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÛÇÕÍË, ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß,
ÏÑÆÖÎË ÄÔÇÔÕÑÓÑÐÐÇÅÑ ÔÉÂÕËâ Ë ÔÆÄËÅÂ ÆÎâ ÍÖÃËÚÇÔÍËØ Z-ÍÂÓÃË-
ÆÑÄ M3W3C Ë M6W6C (M=Fe, Co, Ni).

Z-¬ÂÓÃËÆ a, ÐÏ rÕÇÑÓ , B, ¤±Â G, ¤±Â ³ÔÞÎ-
Å . ÔÏ73 ÍË

Fe3W3C 1.1032 14.464 7 7 180
1.1087 7 7 7 117
1.084 7 371.2 182.2 181

Co3W3C 1.1023 14.685 7 7 180
1.1112 7 7 7 176
1.088 7 351.1 158.1 181

Ni3W3C 1.17 7 7 7 182
1.090 7 331.2 143.3 181

Fe6W6C 1.0900 14.873 7 7 180
1.090 7 7 7 178

Co6W6C 1.0877 15.163 7 7 180
1.0897 7 7 7 176

a b

²ËÔ. 25. ¶ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ M3W3C (a) Ë M6W6C (b) (M=Co, Fe).
X Ë Yì ÆÄÂ ÕËÒÂ ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ 3d-ÏÇÕÂÎÎÂ, ÓÂÔÒÑÎÂÅÂáÜËØÔâ Ä ÒÑÊËÙËâØ 32e Ë 16d.
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²ËÔ. 26. ³ÉËÏÂÇÏÑÔÕß ×ÂÊ M3W3C (M=Fe, Co, Ni) Ë ÓâÆÂ ËÐÞØ
ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ.181

1ìÂÎÏÂÊ, 2ìFe3W3C, 3ìCo3W3C, 4ìNi3W3C, 5ìFe3C, 6ì
Cr7C3 , 7ìFe2B, 8ìCu.
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ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ*0.001 à£ ÐÂ ÂÕÑÏ ÆÎâ Fe3W3C Ë 0.002 à£ ÐÂ ÂÕÑÏ
ÆÎâ Fe6W6C.

±ÑÎÐÞÇ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐÇÏÂÅÐËÕ-
ÐÞØ Co3W3C, Co6W6C ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 27. ªØ ÔÒÇÍÕÓÞ
ËÏÇáÕ ÓâÆ ÑÃÜËØ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ. ´ÂÍ, Ä ÑÃÑËØ ÍÂÓÃËÆÂØ
ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÒÑÎÑÔÂ (ÒËÍ A) ÔÑÔÕÂÄÎÇÐÂ C2s-ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâÏË. ©ÂÐâÕÞÇ (W+Co)d-ÊÑÐÞ ÎÑÍÂÎËÊÖáÕÔâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÑÕ
78.2 à£ ÆÑ EF (ÆÎâ Co3W3C) Ë ÑÕ 78.4 à£ ÆÑ EF (ÆÎâ
Co6W6C); àÕË ÔÑÔÕÑâÐËâ ÑÕÆÇÎâáÕÔâ ÑÕ C2s-ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÊÂÒÓÇ-
ÜÇÐÐÑÌ ÜÇÎßá ÛËÓËÐÑÌ *3.6 Ë 3.7 à£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ±ÑÆ-
ÚÇÓÍÐÇÏ, ÚÕÑ ÛËÓËÐÂ Co3d-ÊÑÐÞ ÏÐÑÅÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ
ÒÇÓÇÍÓÞÄÂáÜÇÌÔâ Ô ÐÇÌ W5d-ÊÑÐÞ. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÆÐÑ ÄÂÎÇÐÕ-
ÐÑÌ ÒÑÎÑÔÞ (ÒËÍ B) ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÑ W5d-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÇÓÇÍÓÞÄÂáÕÔâ Ô C2p-ÔÑÔÕÑâÐËâÏË Ë ×ÑÓÏËÓÖáÕ ÍÑÄÂÎÇÐÕ-
ÐÞÇ ÔÄâÊË W7C. ±ÇÓÇÍÓÞÄÂÐËÇ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Co3d7C2p ÄÞÓÂ-
ÉÇÐÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÔÎÂÃÇÇ. £ÇÓØÐââ ÚÂÔÕß ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÊÑÐÞ Ë
ÐËÉÐââ ÚÂÔÕß ÊÑÐÞ ÒÓÑÄÑÆËÏÑÔÕË (ÒËÍË C Ë D) ËÏÇáÕ
ÔÏÇÛÂÐÐÞÌ (W+Co)d-ØÂÓÂÍÕÇÓ, Ä ÑÃÎÂÔÕË ÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÔÒÑÎÑ-
ÉÇÐ ÖÓÑÄÇÐß ¶ÇÓÏË. £ÇÎËÚËÐÞ N(EF) ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ (Ä ÐÇÏÂÅ-
ÐËÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË) Ä ÓâÆÖ

Fe6W6C>Fe3W3C>Co6W6C>Co3W3C,

Õ.Ç. Fe-ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ×ÂÊÞ Ä ÐÇÏÂÅÐËÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ËÏÇáÕ
ÃÑ'ÎßÛËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ N(EF), ÚÇÏ Co-ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ. ¿ÕÑ ÍÂÚÇ-

ÔÕÄÇÐÐÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÐÇÏÂÅÐËÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ³Ñ-ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
Z-ÍÂÓÃËÆÑÄ. ±ÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ M3W3C Í M6W6C, Õ.Ç. Ô ÖÏÇÐß-
ÛÇÐËÇÏ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÊÐÂÚÇÐËÇ N(EF)
ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ. ¡ÐÂÎËÊ äÑÓÃËÕÂÎßÐÑÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂã N(EF) ÒÑÍÂ-
ÊÂÎ,180 ÚÕÑ ÔÓÂÄÐËÏÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÑÃÎÂÔÕß ÄÃÎËÊË EF ÆÂáÕ
ÔÑÔÕÑâÐËâW5d Ë (Co,Fe)3d, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÄÍÎÂÆ C2p-ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎÇÐ. ¥Îâ ×ÇÓÓÑÏÂÅÐËÕÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Fe3W3C Ë
Fe6W6CÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÔÒËÐÑÄÑÇ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËÇ Fe3d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ.
®ÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÉÇÎÇÊÂ ÄÂÓßËÓÖáÕÔâ
(Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÕËÒÂ ÒÑÊËÙËÌ) ÑÕ 0.10 ÆÑ 0.75 mB; ËÐÆÖÙË-
ÓÑÄÂÐÐÞÇ ÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ë ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÂ ÑÚÇÐß ÏÂÎÞ.

¬ÂÍ Ë Ä ÆÓÖÅËØ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
×ÂÊÂØ, ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß Ä Z-ÍÂÓÃËÆÂØ ÐÑÔËÕ ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐ-
ÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ.180, 181 ¬ÑÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÔÄâÊË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÞ ÅËÃÓË-
ÆËÊÑÄÂÐÐÞÏË W5d7C2p-ÑÓÃËÕÂÎâÏË, ËÑÐÐÞÇ ÔÄâÊË ÄÑÊÐË-
ÍÂáÕ ÊÂ ÔÚÇÕ ÚÂÔÕËÚÐÑÅÑ ÔÏÇÜÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÑÕ
ÂÕÑÏÑÄ ÏÇÕÂÎÎÑÄ Í ÂÕÑÏÂÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ. ®ÇÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÔÑ-
ÔÕÂÄÎâáÜÂâ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÔÏÇÛËÄÂÐËÇÏ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÞØ
d-ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ë 3d-ÏÇÕÂÎÎÑÄ, ÄØÑÆâÜËØ Ä
ÔÑÔÕÂÄZ-×ÂÊ. ©ÂÔÇÎÇÐÐÑÔÕË ÑÕÆÇÎßÐÞØ (ÒÂÓÐÞØ) ÔÄâÊÇÌ (n, Ç) Ä
àÕËØ ÏÂÕÇÓËÂÎÂØ ÔÓÂÄÐËÏÞ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÇ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ
Fe3W3C: n(W7C)=0.35, n(Fe7W)=0.23, n(W7W)=0.13 Ë
n(Fe7Fe)=0.10.181
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²ËÔ. 27. ±ÑÎÐÞÇ Ë ÒÂÓÙËÂÎßÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÕÓÑÌÐÞØ Z-ÍÂÓÃËÆÑÄ ³o3W3C (a) Ë Co6W6C (b).180
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V. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

±ÑÆÄÑÆâ ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÞÇ ËÕÑÅË, ÏÑÉÐÑ ÊÂÍÎáÚËÕß, ÚÕÑ Ä
ÒÑÔÎÇÆÐËÌ ÒÇÓËÑÆ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÏÇÕÑ-
ÆÑÄ ab initio ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË Ë ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÂÕÇÓËÂÎÑ-
ÄÇÆÇÐËâ ÆÑÔÕËÅÐÖÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ Ä ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË Ë
ÒÓÑÅÐÑÊÇ ÏÐÑÅËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÓÂÐÐÇÅÑ àÕÂÒÂ (1970 ë 1990-Ç ÅÑÆÞ), ÍÑÅÆÂ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÒÓÑÔÕÇÌ-
ÛËØ ÄÞÔÑÍÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ËÆÇÂÎßÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ (WC Ë
WN), ÐÂ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÏ àÕÂÒÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ËÔÔÎÇÆÖáÕÔâ
ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ (ÕÄÇÓÆÞÇ ÓÂÔÕÄÑÓÞ ÒÇÓÇ-
ÏÇÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂ, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÞÇ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ë ÔÑÔÕÂÄÖ
ÕÓÑÌÐÞÇ ×ÂÊÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ Z-ÍÂÓÃËÆÞ Ë Õ.Æ.), ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ,
ÐÂÓâÆÖ Ô ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ, ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ
ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂÎËÊ (Ë ÒÓÑÅÐÑÊ) ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÛËÓÑÍÑÅÑ
ÐÂÃÑÓÂ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ: ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ, ÍÑÅÇÊËÑÐ-
ÐÞØ, ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ, ÏÂÅÐËÕÐÞØ Ë ÓâÆÂ ËÐÞØ, ÚÕÑ ÄÂÉÐÑ ÆÎâ
ÓÂÊÄËÕËâ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÑÔÐÑÄ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄÇÆÇÐËâ ÄÑÎß-
×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÔËÔÕÇÏ.

£ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÄÑÒÓÑÔÑÄ, ÍÂÔÂáÜËØÔâ ÕÇÑ-
ÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄÇÆÇÐËâ àÕËØ ÔËÔÕÇÏ, ÑÔÕÂáÕÔâ ÑÕÍÓÞ-
ÕÞÏË. ¬ ÐËÏ, ÐÂ ÐÂÛ ÄÊÅÎâÆ, ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÐÇÔÕË ÒÓÑÃÎÇÏÖ
ÄÎËâÐËâ ÓÇÛÇÕÑÚÐÞØ ÆÇ×ÇÍÕÑÄ ÐÂ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂ àÕËØÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔ-
ÕÇÌ ËØ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ËÐÕÇÓ×ÇÌÔÑÄ ÆÎâ
ÅÇÕÇÓÑÅÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ ÄÑÎß-
×ÓÂÏÂ. ±ÑÍÂ ËÏÇáÕÔâ ÎËÛß ÇÆËÐËÚÐÞÇ ÓÂÃÑÕÞ, ÒÑÔÄâÜÇÐ-
ÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÏÖ ÑÒËÔÂÐËá ÄÎËâÐËâ ÐÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ WC
ÄÂÍÂÐÔËÌ ÒÑ ÒÑÆÓÇÛÇÕÍÂÏ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ë ÖÅÎÇÓÑÆÂ,82, 83

ÑÃÔÖÉÆÇÐËá ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÏÑÐÑÍÂÓÃËÆÂWC,74, 99 Â ÕÂÍÉÇ ÅÓÂÐËÙ ÓÂÊÆÇÎÂ ÏÇÉ×ÂÊ-
ÐÞØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÍÑÏÒÑÊËÕÑÄ WC/Co,183, 184 WC/HfO2 ,185

WC/Al 99 Ë WC/C.186

±ÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËá
ÔÕÓÖÍÕÖÓ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÔÄÑÌÔÕÄ ÖÉÇ ÔËÐÕÇÊËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ ÄÑÎß×ÓÂÏÂ Ë ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ
ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÔËÔÕÇÏ Ä ÐÂÐÑÓÂÊÏÇÓÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËËì
Ä ÄËÆÇ ÐÂÐÑÒÑÓÑÛÍÑÄ, ÐÂÐÑÄÑÎÑÍÑÐ, ÐÂÐÑÕÓÖÃÑÍ Ë ÐÂÐÑÍÑÏ-
ÒÑÊËÕÑÄ. µÚËÕÞÄÂâ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÄÞÚËÔÎËÕÇÎß-
ÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ab initio, Â ÕÂÍÉÇ ÃÑÅÂÕÞÌ ÑÒÞÕ, ÐÂÍÑÒÎÇÐÐÞÌ
ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË àÕËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÐÂÐÑ×ÑÓÏ ÍÂÓÃËÆÑÄ Ë ÐËÕÓËÆÑÄ ÆÓÖÅËØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÏÇÕÂÎÎÑÄ,16 ë 30 ÏÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß Ä ÃÎËÉÂÌÛÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÑÔÕÂ-
ÐÑÄÍÖ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÓÂÃÑÕ ÆÎâ ÄÑÎß×ÓÂÏÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
ÐÂÐÑÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ.

°ÃÊÑÓ ÐÂÒËÔÂÐ ÒÓË ×ËÐÂÐÔÑÄÑÌ ÒÑÆÆÇÓÉÍÇ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÅÑ
×ÑÐÆÂ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ (ÒÓÑÇÍÕ å08-08-
00034).
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TUNGSTEN CARBIDES AND NITRIDES AND TERNARY SYSTEMS BASED ON THEM:
ELECTRONIC STRUCTURE, CHEMICAL BOND AND PROPERTIES
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91, Ul. Pervomaiskaya, 620990 Ekaterinburg, Russian Federation, Fax +7(343)374 ë 4495

The results of advanced-level ab initio computations of the electronic structure, nature of the chemical
bond, and a number of physicochemical properties of tungsten carbides and nitrides (W2C, WC, W2N,
WN,WN2,WN3) and ternary compounds and solid solutions based on them: carbonitrides (WC17xNx),
aluminocarbides (WxAlyCz), double carbides and nitrides with perovskite structures (M3WC, W3MC,
W3MN, where M are d-metals), Z-carbides (M3W3C and M6W6C) are analyzed. The results of studies
and prediction of structures, phase stabilities, elastic and magnetic characteristics of tungsten-containing
systems are discussed.
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