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�� ������ ������ ����������� !�������� � ��!��"#������� ������ !��$�%���� �����-
������ &����$����� ��$����� �$��$��'�(����) �$�������� MgSiN2, MgGeN2 � �) !��-
$�%����. +����/ ��$����$� �$��$��'�(����) �$�������� �$�������� �� ��$����$�3 �) 
6�!�����(����) �����6�� � $�%����3 )��"��!�$���. ����������� !$���)�7����� ���-
'�������3 ��$����$8 �������8) #�� ���������8) �$�������� �# !��$�%���(�8) ��-
���9��3, �#������� ����$8) � �������� �'��������� �#������3������ ������ � ����-
���8) ���$�&�$�) SiN4 � GeN4.  
 
� � & ' � � ( �  � � ) � �: ���������� !��������, ����� !��$�%����, �$�3�8� ���$��8. 

 
: !�������� 6��8 '���$�8� (III—N) � �$�3�8� (II—IV—N2) ���$��8 ����� �'=������ 

���6�(������8) &��!�$�������"�8) � ���$���(����) �����������3. >�� �'��������� !$����-
(����� ����$����, !�����"�� �$������8 �$�3�8) ���$���� II—IV—N2 ��6�� ��!��"#����"�9, 
��!$���$, ��� ����$���8 ��9 ����6$��"�8) �)�� � �!��&����$�����, � ��$���(����� ����$��-
�8 (� (��������, MgSiN2 � MgGeN2) '��6���$9 �) �8����3 ��!��!$��������� !�$�!������8  
� ��(����� ��!��!�6��?�/?�) &��������.  

@�$��!$����!�8� �����������9 #����3 ��$����$8 �$�������� MgSiN2 � MgGeN2 '8�� 
!$������8 $�#�8�� ����$��� [ 1—5 ] � ��!��"#������� $�#��(�8) !$�6$����8) �����, ����-
����8) �� ���$�� ����������� !�������� (DFT). ����$8 [ 1 ] ����������� (��8$� �$�3�8) 
���$��� � $�%����3 )��"��!�$���, � (���� ����$8) '8� $������$�� 6�!�����(����3 �$������ 
MgSiN2. ��� ����������, (�� ��$����$� �������8) #�� MgSiN2 ����� ��!�(�83 ��� ��9 '��"-
%������ ���������3 ����3���� )��"��!�$���. : $�'��� [ 2 ] '8�� !���(��8 � !$������#�$���-
�8 #���8� �!���$8 �'��#� �$��� #�� ��9 6$�!!8 �$�3�8) �$��$��'�(����) ���$����, ���/(�9 
�$������8 MgSiN2 � MgGeN2. ����$8 [ 2 ] ����������, (�� �'� �$������� 9��9/��9 ��!$9��-
#���8�� �� #��(���9�� !$9��3 ( d

gE ) � ��!$9��3 ( in
gE ) #�!$�?���8) #��, $���8�� 4,71, 4,31  

� 3,55, 3,48 &: ��9 MgSiN2 � MgGeN2 ��������������. ��!���������� #���8) ��$����$ ��9 �$�-
������� MgSiN2 � Mg3N2 �8!������ � [ 3 ], 6�� !$������ �����"�83 �����# ��$����9 ��$)��3 
��9#�� �������8) #�� � ��� #��8 !$����������, �� ������ ����$�6� �����������, (�� �$������ 
9��9���9 !$9��#���8� � &���$������� � ��(�� E, ��������8�� d

gE  = 4,35 &:. 	��$���(����3 
�����# ��$����$�8) � �!��(����) ���3��� %���� �$�3�8) �$��$��'�(����) ���$���� !�#����� 
����$�� [ 4 ] �#�(��" ��$����� ��$)��3 ��9#�� �������8) #�� � ��� #��8 !$����������. :8(��-
����8� #��(���9 �!��(����3 %�$��8 #�!$�?����3 #��8 ��9 MgSiN2 � MgGeN2 $���8 4,15  
� 3,97 &: ��������������. : $�'��� [ 4 ] �����������, (�� ��$%��� ��������3 #��8 MgSiN2 $��-
!���7��� � ��(�� U(0,5, 0, 0,5) #��8 K$���/&��, (�� )�$����$�#��� �6� ��� ��!$9��#���83 �$�-
�����. ���(��8 &����$����6� ��$����9 � )���(����3 ��9#� �#�&����$����6� $9�� ���������3 
MgBX2 (B = Si, Ge, Sn;  X = P, As, Sb) � $�%����3 )��"��!�$���, � ���7� ������������ �$��-
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$��'�(����) �$�������� MgSiN2 � MgGeN2 $����#����8 � ��%�3 $�'��� [ 5 ], 6�� '8�� ����-
������8 !$�#���� !���'�9 � ����(�9 � ��$����� #�� ���$�&�$�(����) � �$��$��'�(����) �$�-
�������.  

`��"/ �����9?�3 $�'��8 9��9���9 ������������ �# !�$�8) !$����!�� � $����) ���$�� 
����������� !�������� (DFT-LDA) � ��!��"#������� ������ !��$�%���� &����$����6� ��$��-
��9 �$��$��'�(����) �$�������� MgSiN2 � MgGeN2 � �) 6�!�����(����) �����6�� �� ��$����-
$�3 )��"��!�$���.  

��*)+( -��'�*�. >����$����� ��$����� �$�������� MgSiN2 � MgGeN2 �8(���9�� � $��-
��) ���$�� ����������� !�������� (DFT-LDA), �������9/?�3 ������ !$�6$�����6� ���� 
PWscf [ 6 ] � ��!��"#������� ��)$��9/?�) ��$�� �����8) !�����!����������, 6���$�$����-
�8) &��3 !$�6$����3. 
�����(����/ &��$6�/ ��9 ���$�&�$�(����3 � �$��$��'�(����3 ����-
������� �$�������� �'$8���� �� 40 � 70 Ry ��������������, (�� �'��!�(����� � �'��) ���(�9) 
�)�������" !� !����3 &��$6�� �� �$���� 5 �&:/����. >����$����/ !�������" �8(���9�� !� 
������ �!�����"�8) ��(�� ����)�$���—@��� [ 7 ] �� ����� 4�4�4, ��/?�3 11 �!�����"�8) 
��(�� � ��!$�������3 (���� #��8 K$���/&��. ��9 ��)�7����9 !�������� �����9��3 N(E) ��-
!��"#����� 110 �!�����"�8) ��(��, 6���$�$�����8) �� ����� 10�10�10. 

���9 ������ !��$�%���� � !$����!8 �6� $����#���� !$��������"�� � �$�������� � $�-
%����3 )��"��!�$��� �#��7��8 � $�'��� [ 8 ]. ��6����� ������ !��$�%���� �$������ ABX2 
��7�� '8�" !$��������� ��� ������!����" �����"�8) !��$�%���� (A, B, X) ��� !��$�%���(-
�8) ������ (AX4, BX4), �!$����9/?�) '��7��3 !�$9��� � �$�������.  

��$����$�8� !�$����$8 ��9 6�!�����(����) �$�������� MgSiN2 � MgGeN2 � $�%����3 
)��"��!�$��� �8(���9�� !� ��$����� �# $�'��8 [ 9 ], � !�$����$8 �$�������(����3 $�%����  
� ���$�����8 ������ �$��$��'�(����) �$�������� MgSiN2 � MgGeN2 '$��� �# &��!�$������ 
[ 10 ]. �� ������ &��) !�$����$�� !$������� !$�����$� �!����#���� 6�����$�� �$��������, 
����$�9 !���#���, (�� �!����#�$�����8� !�$����$8 ����(�/��9 �� ��)���8) �� '���� (�� �� 
1—2 %.  

�%�-/�*$'��0�1 �*-"0*"-� 0-$�*���)� MgSiN2 $ MgGeN2. ���(��8 #��, �����6�(�8� 
[ 5 ], �� � ��!��"#������� ������ !��$�%����, !�#������ ��� ���������" !$���)�7����� ���-
'�������3 &��$6���(����6� #����6� �!���$� �$�������� MgSiN2 � MgGeN2 �# !��$�%���� ��-
������ (Mg, Si, Ge) � ������� N, � ���7� !��$�%���(�8) ������ ��!� �������8) ���$�&�$�� 
MgN4 � SiN4 (GeN4). �� $��. 1 !$���������8 $�#��"���8 ����6� $��(��� ��9 �$������� MgSiN2. 

�����������, (�� �#������3����� ��7�� !��$�%������ �������� � �������, $����#����� 
!��$������� �'�����6� � ����$��-����!��$��6� ��)���#�� !$� �'$�#������ ��9#�3 Mg—N  
� Si(Ge)—N, !$�9��9���9 � #���8) �!���$�) �������8) ���$�&�$�� MgN4 � SiN4 !�-$�#����. 
�������3 &����� ������� � �%�$���� s-�$'�����3 ������ �#��� (�� $��. 1, ��9#�� #�� ��7�  
–12 &:) � ����� '���� ���"��� !$�9������ � ���$�&�$�) � !$����?�������� ����������3 ��9-
#"/ — SiN4 � GeN4. �����6�(�83 &����� �%�$���9 s-�$'�����3 ������ Si (��� Ge) ����� ��-
��� ��9 ��9#�� #�� � ����$���� �� –4 �� –8 &: (��. $��. 1). @$� �'$�#������ ��9#�3 Mg—N  
� ���$�&�$�) MgN4 �'����83 � ����$��-����!��$�83 ��)���#�8 #���3�������8 � ��������8) 
!$�!�$��9) (!� 50 %). 	���� ����'����� ��9#� ��?�������� ���#8�����9 �� �#������� #����3 
��$����$8, (�� ���'���� #������ !$� ��!���������� � 6�!�����(����� �$�������� GeSiC2 
[ 11 ], � ����$�6� ��� ����8 �'$�#�/� ���$�&�$�(����� ��9#� ���"�� �'����8� !����, � !��$�-
%���� ���������� Ge � Si �����(���� ��������� �#������3����/� � ���������� C � ���$�&�$�) 
GeC4 � SiC4. @�&���� �����������/?�� �#������9 #����3 ��$����$8 !$� �'$�#������ ��9#�3 
��7�� !��$�%���(�8�� ��������� ���7� �����(���� ���!���/�.  

��9 ��!���������9 &����$����6� ��$����9 ���$���� MgSiN2 � MgGeN2, ���/?�) �����-
���83 )���(����3 ������, �� $�#��/ �$�������(����/ ��$����$�, '8� �8!����� $��(�� #����3 
��$����$8 � !�������� �����9��3 �'��) ���������3. �� $��. 2 � ��(����� !$���$� !$��������-
�8 $�#��"���8 $��(���� ��9 MgGeN2.  

�# ��!���������9 #���8) �!���$�� �$�������� MgSiN2 � MgGeN2 �� ��$����$�3 )��"��!�-
$��� (CH) � �-��$$��� ���$�9 (W) �����, (�� &��$6���(����9 ��$����$� �$��$��'�(����) �$�- 
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���. 1. +����9 ��$����$� �$��$��'�(����6� �$������� MgSiN2, �6� !��$�%���� N � �������8) ���$�&�- 
                                                                            $�� SiN4 � MgN4 

 
������� 6�$�#�� ���7���, (�� �'��������� ����(��� � �) &�������$��3 9(�3�� 16 ������, !$�-
��� 8 � 9(�3�� )��"��!�$���. ������������" ��$����$ !$����7������9 � � ��$����� &��$6���(�-
���) #��, ����$8� � �$��$��'�(����) MgSiN2 � MgGeN2 ��� '8 ��������/��9� !� �$������/  
� �) ���$�6����"�8�� �����6���. 

��6����� ��%�� $��(���� �$������ MgSiN2 9��9���9 ��!$9��#���8�, !�����"�� �'���/�-
�83 ������� #��8 !$���������� ��)�����9 � ��(�� E, � ��$%��� ��������3 #��8 $����#����9 
�� ����� E—Z � ��(�� � ���$�������� (0, 0, 0,7), 6�� $��!���7�� �'���/��83 ��������. ��9 
�$�������� MgGeN2 �'���/��83 ������� #��8 !$���������� � �'���/��83 �������� ��-
������3 #��8 $����#�/��9 � ��(�� E. :8(������8� #��(���9 %�$��8 #�!$�?����3 #��8 
MgSiN2 $���8 d

gE  = 4,32 &:, � in
gE  = 4,56 &:, (�� )�$�%� ��6�������9 � &��!�$�������"�8�� 

����8�� (4,7 &: [ 9 ]) � $�#��"������ �$�6�) $��(����, !$����������8) �8%�. �����������, (�� 
�$������ MgGeN2 9��9���9 !$9��#���8� � %�$���3 #�!$�?����3 #��8 d

gE  = 3,01 &:.  

�$����$��3 ���'������"/ ��$����9 ��$%��8 ��������3 #��8 MgSiN2 � MgGeN2 9��9���9 

����(�� '��"%�6� (���� �����"�8) ���������� � ���) �#����� !�$!�������9$�8) ��!$����- 
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���. 2. +����9 ��$����$� � !�������" �����9��3 ���) ����������3 �$������� MgGeN2 � $�%����3: )��"- 
                                                         ��!�$��� (CH) � �-��$$��� ���$�9 (W) 

 
��9) E—Z � E—X, ����$8� ��6�� �����" '��"%�� (���� !$9�8) � ��!$9�8) !�$�)���� �# ��-
������3 #��8 � #��� !$����������. 

�����# !�$����"�8) ������� !�������� �����9��3 ������ ��9 �$�������� MgSiN2  
� MgGeN2 !���#��, (�� ��7�99 ��9#�� �������8) #�� � ����$���� &��$6�3 �� –12 �� –16 &: 
(��. $��. 2) �'$�#����� !$����?�������� �# s-�����9��3 ������ (N), ��� 7� ��� � '��"%������ 
�$�������� ����3���� )��"��!�$���. ���'���� ���������83 !�� &��3 ��9#�� �'��#� –12,5 &: 
����$7�� �����8 p-�����9��3 �������� &�������� IV 6$�!!8 (Si ��� Ge), (�� )�$����$�#��� 
����(�� sp3-6�'$���#���� � $������$�����8) ���������9) � ���$�&�$�(����3 ���$�������3 
������. :�$)�99 !����� ��������3 #��8 �� –8 &: � �8%� 9��9���9 ��!$�$8���3 � ��$��$����9 
� �������� �# p-�����9��3 ������ �#���. �$���� &��$6��, ���/?�� sp3-6�'$���#�����8� ��-
���9��9 ������ Si (Ge) � N, $��!���7��8 � ����$���� �� –8 �� –6 &:. 

��� #��8 !$���������� ���������8) �$�������� ���$��$����� � �������� �# p-�����9-
��3 �������� Si (Ge) � Mg, � ����$8� !$���%���/��9 �����8 s-�����9��3 ������ N. 

���(��8 �# !�$�8) !$����!�� � ��(������ � ������� !��$�%���� !�#������ ���������" 
6���#�� ������8) ���'�������3 #���8) �!���$�� �$�������� MgSiN2 � MgGeN2 � ��$����$�8) 
����������9) )��"��!�$��� � �-��$$��� ���$�9. ��$����$� �������8) #�� �$��$��'�(����) 
��# ���������3 MgSiN2 � MgGeN2 !�(�� ������(��. ������8� ����(�9 ���$�����(��8 �'��#� 
�$��� ��������3 #��8 � #��8 !$����������. ��$����$� �������8) #�� � �'��) ����������9) 
����$7�� &�����8, �'���������8� 6����8� �'$�#�� �#������3������ � ���$�&�$�) � !$����-
?�������� ����������3 ��9#"/ — SiN4 � GeN4. @���7���� ������$�� �$��$��'�(����6� �$�-
������ !� �$������/ � �6� ���$�6����"�8� �����6�� !$������ � ����7����/ ��$����$8 ��-
�����8) #��, ����$�� #���/(����9 � ���������� #�� )��"��!�$��� !$� ��)$������ &��$6���(�-
���) ����$����� �����������/?�) �����"�8� ��9#��� #��. >����� ��������9� �'�������� ��-
��(��� ���) ��&����������8) ������ �#��� � �$�������) MgSiN2 � MgGeN2 �� ��$����$�3  
�-��$$��� ���$�9. 

 
��'��� �8!������ � $����) ������3 !$�6$���8 ���#����� ���(��6� !��������� �8�%�3 

%���8� 2009—2010 66., $�6���$������83 ����$ 2.1.1/1230. 
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