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WC1–xNx (x = 0,125, 0,25, 0,50)  WC  WN, 

 —  WB0,5C0,5  WB0,5N0,5. -

, -

 ( ), , -

, , -

.

 16- -

 W8 8  ( 6 2P m ) -

 WC, -

 1a (0, 0, 0)  1d (1/3, 2/3, 1/2) .

 (  W8 8–mNm,

m = 1, 2  4)  WC1–xNx  — 

 WC1–xNx, x = 0,125, 0,25  0,50  ( . 1). -

,  N/C -

 (n): WC (n = 10e) < WC0,875N0,125 (n = 10,125e) < WC0,75N0,25 (n = 10,25e) < 

< WC0,5N0,5 (n = 10,5e) < WN (n = 11e).

 WC0,75N0,25

-

 (N  C) .  W8 6N2

 N : (1) , (2)

 (3)  ( . . 1). 

-

 WB0,5C0,5  WB0,5N0,5.

 (n = 9,5e), -

 WC. 

 (FLAPW,  WIEN2k [ 14 ])  (GGA) 

-  [ 15 ].  2,00 . . (W)  

. 1.
-

 WC0,875N0,125,

         WC0,75N0,25  WC0,5N0,5.
 WC0,75N0,25

1—3 -

         , .



 WC1–xNx 9

 1,78 . . (C, N, B). :

 — [Xe] 6s25d4,  — [He] 2s22p2,  — [He] 2s22p3  — 

[He] 2s22p1.  (Etot)

 0,01 ;  [ 16 ]. 

, -

Etot fi, ,

 ( . 1). 

 WC  WN, -

:

—  WC (

WC1–xNx, x  0,25) -

,  N/C ;

— -

 N/C, .

,  W 0,75N0,25 ,  ( ) -

 ( 1).

( 2 3, . . 1) ;

—  N/C  ( . 2), -

R(C) = 0,077  > R(N) = 0,071 ;

— -

 WB0,5C0,5  WB0,5N0,5.

theor. . 1 ,  WC  W 1–xNx  WN 
theor ; theor -

.

 (Ecoh). , ,

WC0,5N0,5 Ecoh(WC0,5N0,5) = Etot(WC0,5N0,5) – {Eat(W) + 1/2Eat(C) + 1/2(Eat(N)},

Etot —  WC0,5N0,5, Eat(W, C, N) — -

. Ecoh

. , :

 1  

(a, c, )  ( , / 3) WC, WN,

WC1–xNx (  = 0,125, 0,25, 0,50), WB0,5C0,5 WB0,5N0,5

a c b** a c b**

WC 0,2926 0,2849 — 15,395 W 0,75N0,25 (1)* 0,2919 0,2838 — 15,568

 (0,2906)*** (0,2837)   W 0,75N0,25 (2) 0,2919 0,2843 0,5055 15,542

WN 0,2865 0,2912 — 15,866 W 0,75N0,25 (3) 0,2925 0,2838 0,5053 15,550

 (0,2893) (0,2826)   W 0,5N0,5  0,2852 0,2910 0,5041 15,625

W 0,875N0,125 0,2922 0,2836 — 15,521 WB0,5C0,5 0,2920 0,2948 0,5117 14,720

     WB0,5N0,5 0,2889 0,2945 0,5092 15,041

    * 1—3  WC, . . 1. 

  ** b , . .

***  [ 1—3 ]. 
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. 2.  WC1–xNx: -

Ecoh,  (a)

                         N(EF).
 W 0,75N0,25 , -

1—3 -

                                    , . . 1 

— Ecoh , . .

;

—  WC  W 1–xNx  WN -

Ecoh , . .

,

 ( . ); 

:

 (WC1–xNx, x  0,25) Ecoh -

 WC ( . . 2); 

—  (1—3) -

 N  WC0,75N0,25 -

1 ( . . 1), 

.

 N  C , -

,  ( 0,01 / . .);

—  (  —  — -

)  WB0,5C0,5 (Ecoh = 

= –19,97 / . .)  WB0,5N0,5 (Ecoh = –20,31 / . .). 

 WC  WN.

 WC  WN . 3, 

 ( ) — . 4. ,  WC : A, B C;

. 2.  C2s-

,

W5d-  C2p- ,  W—C. 

 W5d- ,  W—W .

 2  

( , ) WC, WN, WC1–xNx

(  = 0,125, 0,25, 0,50), WB0,5C0,5 WB0,5N0,5

(C(N)2s EF) N2s- (N2s C2s) 2s-
 ( (N)2s -

)  ( EF)

WC 14,51 — — 4,22 1,95   8,34 

WB0,5C0,5 14,78 — — 2,99 1,16 10,63 

WN 19,53 3,00 — — 5,28 11,25 

WB0,5N0,5 16,95 1,79 — — 5,37   9,79 

W 0,875N0,125 16,84 0,57 1,96 3,33 1,57   9,41 

W 0,75N0,25 (1)* 17,67 1,24 2,18 2,48 2,01   9,76 

W 0,75N0,25 (2)  17,62 1,10 2,26 2,63 2,03   9,60 

W 0,75N0,25 (3)  19,00 1,24 2,13 2,78 1,93 10,92 

W 0,5N0,5  18,59 1,96 2,61 2,04 1,33 10,65 

* 1—3  WC, . . 1. 
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. 3.  W , WN, W 0,875N0,125  W 0,75N0,25.
 ( 1 . 1) 

 ( D)  W5d  C2p.

 (EF) , -

.  W5d, ,

WC .

 WN ( . . 4) -

 W5d—N2p ( . .  W—N), 

 W5d :

 10 e (WC)  11 e (WN).  N(EF) -

 ( . . 2) — ,  W5d-  ( . . 2). ,

,  WN ,  WC.
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.  ( )

: A, A , B, B C ( . 5). A A  N2s-  C2s-

, B B  —  W5d—

N2p-  W5d—C2p . ,  WC  WN, 

 W5d- ,  W—W . -

. 5 . 2 ,  W 1–xNx:

— EF  W5d- , . . -

;

—  N/C A/A B/B ,

 N2s,2p  ( A, B) -

2s,2p ( A B );

—  N/C ( . . ) -

 W5d,  N(EF) -

.

WC  W 1–xNx  WN Ecoh .

,  N(EF), -

 N/C  ( . . 2 . 2, 3); 

—  W 1–xNx

,
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. 5.  ( )

                                                        WC0,875N0,125, WC0,75N0,25 (1)  WC0,5N0,5.
 W5d-

. , . 2 , -

 W 0,75N0,25  N(EF)  2,5 :  0,42 ( -

1)  1,14 ./ . . ( 3). -

 N(EF) :  W 0,875N0,125 N(EF) = 0,263 

W 0,50N0,50 N(EF) = 0,80 ./ . .

, , -

, . , -

, . 3, -

 ( )  ( ), -

 = ( 2/3)N(EF) 2
Bk  = 2

B N(EF).

 3  

(Nl (EF), ./ · ),

( , K–2 –1)

( ,  10 4 / ) WC, WN,

WC1–xNx (  = 0,125, 0,25, 0,50), WB0,5C0,5  WB0,5N0,5

 W5d C2p N2p B2p  W5d C2p N2p B2p

WC 0,099 0,029 — — 0,54 0,07 W 0,75N0,25 (3) 0,664 0,055 0,040 — 2,69 0,35

WN 0,643 — 0,134 — 2,82 0,37 W 0,5N0,5  0,462 0,020 0,031 — 1,90 0,25

W 0,875N0,125 0,160 0,003 0 — 0,62 0,08 WB0,5C0,5 0,241 0,006 — 0,006 0,95 0,12

W 0,75N0,25 (1)* 0,251 0,007 0,004 — 0,99 0,13 WB0,5N0,5 0,135 — 0,010 0,019 0,65 0,08

W 0,75N0,25 (2)  0,363 0,016 0,007 — 1,43 0,19        

* 1—3  WC, . . 1. 
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