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����������� ������� CRYSTAL09 ��������� !"��#����$�� �$����%�� B3PW & $�-
��$�'�&����� ��'�%� ������( ������$�) ������$��� ������* � +$��������* %��"��"�� 
��&��(��%�� �����%���& $���*, �����* � ��$�*. /�2�%$��� ��������2�%��� ���������, 
��&��(��%���� +������, ���#��$4��� �$����%�� %�%��*��), ��%�����$���* +$��������) 
�$����%��, '�%�$����%�� �������&���* � ������� '��*��. �%����&$���, 2�� ��$��%�#�* 
��������� ����� (��������"6 �$"���" �� �10 Å, � ��&��(��%���� %�%��*��* $���$�'�-
&��� & &��(��( %$�*( �� �$"���� �� �2,5 Å. ���"��"���� %��<���* �����& �� ���&�-
=�6� �0,2 Å, '��*� &��(��( ��&��(��%���( %$��& *&$*��%* ��$�>���$4���, � %��<���* 
+�������2�%��( %�%��*��) ����%���$4�� ��?����( ���"� ��%�����4 �1 +/. � "&�$�2���-
�� �������� ������ ������� ��&��(��%���* +�����* �����%���& "���4=���%*.  
 
� � ' ( � " ) �  * � � " �: �����%���, %��"��"�� ��&��(��%��, ��&��(��%���� %�%��*��*, 
%$�), ��&��(��%���* +�����*, ��$��%�#�* ��&��(��%��, '��*��.  

�����
�� 

�����%��� $���* � �����* ��� �����$4��( "%$�&�*( ���%��$$�'"6�%* & ���%�����$4�"6 
%��"��"�" % ���%����%�&����) ��"���) %�������� P63/mm, 62P m  %���&��%�&���� % �&"�*  
� ����* !���"$4���� �����#��� [ 1, 2 ], � K2O2 — ���������2�%�"6 %��"��"�" (Cmca) % �&"�* 
!���"$4���� �����#��� [ 3 ]. /�'��>��%�4 �����%���& ��� �����2�%��( �$� (���2�%��( &�'-
��)%�&�*( ��'$����4%* % &���$����� ��%$����� ������$*�� =�����) ��"� �( ������2�%���� 
���������* [ 4 ]. �%%$���&���� ���#�%%�& ���%$���* <�$�2��( ����$$�& ����%��&$*�� ��� 
!"��������$4��), ��� � ������2�%��) ������% �$* &�%�����������"���( %&��(���&��*<�( 
�������$�& � ����$�'�����& [ 5, 6 ]. �'&�%��� [ 4 ], 2�� & �*�" <�$�2��( ����$$�& ��$"2���� 
���%�) M2O (M = Li, Na, K) �' ����$$� � ��%$����� (��������� ��$4�� �$* $���* � �����*. 
���%$���� �����* ���&����%* & �&� %�����: �� ���&�) %����� �����) ���%$*��%* ��� �������-
�"�� 423—473 K �� Na2O, � �� &����) ���%4 ���%$*��%* �� ������%� ��� 623 K. ���%4 $���* �� 
%��%���� ���%$*�4%* �� ������%�, � ����#�* ��%$����� % ����$$�2�%��� ��$��� ���(����, ��-
�"* %����6 ����'�&���* ���%�, � ����'"6�%* ��%$���&���$4�� ������%4 � ���������%4. ��� 
�����2�%��� ��'$�>���� ������%� $���* � ��"��( ������%�) <�$�2��( ����$$�& ������%��* 
%&*'4 & &���$*6<��%* ��%$����� ��'��&���%* [ 4 ]. ��'$�>���� ���� �� "��&����6 2M2O2 � 
� 2M2O + O2, � ��� ��������"�� '�&�%�� �� �������. �����%��� <�$�2��( ����$$�& ���>� ���-
'�&�6� ����&��� ����$���2�%��� ��)%�&�� �� �����2�%��� ��'$�>���� ���($�����& [ 7—9 ], 
"&�$�2�&�* &�(�� ��%$�����.  

/� &%�( &�=�����2�%$����( ���#�%%�( — �����2�%���� ��'$�>���*, ���%$���* � ����$���-
2�%���� &�'��)%�&�* — ������$*6<"6 ��$4 ������ ��&��(��%�4. Q�'�2�%��� � !�'���-(���2�-
%��� ��?����� %&�)%�&� ���%��$$�& �%%$���&�$�%4 ��� +�%���������$4����, ��� � �������2�-
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%���� �������� [ 10, 11 ], ������ %������� � %&�)%�&� ��&��(��%�� ������2�%�� �� �'"2���. 
���>�� &%��� +�� ����%��%* � �&����&�-(���2�%��� �������, ��%��$4�" ������ ��� *&$*6�%* 
�%��&�) ����$���&���* ��'$�2��( ���#�%%�& �� ��&��(��%��. X�� %&*'��� % ���, 2�� ����&��-
��� ��%2��� &�%4�� ��"������ � ����"6� �$* %$�>��( %��������) ��&�$4�� ��$4=�( &�2�%-
$���$4��( ��%"�%�&.  

/ ��%��*<�) ������ ���&��*�%* ��'"$4���� ���&�����#������ �%%$���&���* ������)  
� +$��������) %��"��"�� ��&��(��%�� �����%���& $���*, �����*, ��$�*: ������'�#�* ������-
���, ��&��(��%���� +������, ���#��$4��� �$����%�� %�%��*��), ����� +$��������) �$����-
%��, � ���>� +!!����&��� '��*�� �����&.  

����� ������� 

��%2��� +$��������) %��"��"�� �����%���& &���$���� % ����<46 ������ CRYSTAL09 
[ 12 ]. / &�2�%$���*( �%��$4'�&�$%* ��'�% $���)��( �������#�) ������( ������$�) (�
��)  
% ��������� !"��#����$�� B3PW [ 13 ]. �$* ����� ��%$����� ��$ &����� ��'�% 8-411G, � �$* 
�������& Li — 6-11G, Na — 8-511G, K — 86-511G [ 14 ]. 

��%2��� %��"��"�� � +$��������( %&�)%�& ��&��(��%�� ���&���$� & �����( ������ �' 
�����$�� ���"$*���( �������2�%��( ������& �%%$���&���* — ������ "$4��������( 2D �$���� 
(slabs), �������2�%�� ��&���*6<�(%* & �����&$����, ���������"$*���� ��%%�����&����) ��-
&��(��%��, � ��'��$����( &��""����� �����>"�����. ���"$*���%�4 +���� ������ %&*'���  
% ���, 2�� �� ��'&�$*�� ���&����4 2D ��%2���, !����$4�� �%��&�*%4 & �����( 3D ������& '��-
��) ������. ��%$����� ��%������%* �$������* ���%&����6 ��������" ��=���� & ���������2�-
%��� �����&$���� ��%����2�� ��$4=��� '��2���*, 2���� %2����4 �$���� ��&'������)%�&"6-
<���.  

/ �%��$4'"���� ����������� ���� CRYSTAL09 ���$�'�&�� �$���2��) ���(��. ��&��(-
��%�4 ���%��$$�& ����$��"��%* �&"�����) �$�%�����) (2D), ������* �&���'���%*� �' ���(���-
���� ���%��$$� (3D), �$* �������� �%��$4'�&�$�%4 ��&��&�%��� ���%��$$����!�2�%��� ����-
����� [ 11 ]. �������&� �%� ��%��$���6�%* ����� ����'��, 2�� �%4 Z ���'�&���%* ���������"-
$*���) ��%%�����&����) ��&��(��%�� (hkl). �������� ��=���� & ���������2�%��� Z-�����&$�-
��� ��$���$� ��&��� 500 Å. ��&��(��%�4 ������$*��%* ��� %�&��"���%�4 ������( %$��&, %&�)-
%�&� ������( ��$�2�� �� ��?����(, � ��>��) �' ��( ������$*6� ����� % !��%���&����) Z. 
�&"����"6 +$��������"6 *2�)�" &�����$� ����� ����'��, 2���� %&�)%�&� %������� %$�* &�%-
����'&���$� ��?�����. ��&��(��%��"6 +�����6 ��%%2���&�$� �� !���"$� ���&(n) = (�2D – 
– nE3D)/2�S��&, ��� �2D — +�����* 2D +$���������) *2�)�� �$�%�����; �3D — +�����* 3D +$�-
��������) *2�)�� ���%��$$�; n = N2D/N3D; N — 2�%$� !���"$4��( �����# & +$���������) 
*2�)��; �S��& — �$�<��4 �%��&���* 2D +$���������) *2�)��. 

_�%�$����%�4 +$��������( ���$�2�� �����& � '�%�$����%�4 �������&���* ���$�2�� %�%��-
��( �����& ��%%2���&�$� �� %(��� ��$$�����. �$* ���������&���* �� '��� `��$$6+�� �%-
��$4'�&�$� %(��" ����(��%��—���� % %����) 8�8�1. �(�����%�4 &%6�" �� (">� 10–8 �.�.  

��+�
-���� � �� �/��$��
�� 

�� ���&�� +���� ������ ���&����� �%%$���&���� %��"��"�� ��&��(��%�� �����%���&. �$* 
+���� ��%%������� ��'$�2��� ��&��(��%�� ���%��$$�& � ���&����� �( ��$��* ������'�#�* 
��������� % ��'$�2��� 2�%$�� %$��&. �%����&$���, 2�� %����$4����, �.�. "��&$��&��*6<��� 
&%�� "%$�&�*� %(�����%�� � ������'�#�� +������, *&$*6�%* ��&��(��%�� (110), (100) � (010) 
�$* Li2�2, Na2�2, K2�2 %���&��%�&����, ������� �� & ��$4��)=�� �"��� ��'�&��4 ��$��%���-
&������. �� ��%. 1 ���&����� ��%�����$���� +$��������) �$����%�� & �$�%��%�� XZ � XY.  

c�����( ������( %$��& ���'�$�%4 ��%����2�� �$* ��%%�������* %&�)%�& ��$��%���&����) 
��&��(��%�� (110) �����%��� $���* (%�. ��%. 1). ������� %$��, ������� �� �"��� ������$*�4 
�� ����=���6 � ����$��%���&����) ��&��(��%��, ����'�&��� ������� $���* � ��%$�����.  
/ %���� &��(��� %$�� (%$�) 1, �"����#�* %$��& �� &��""�� � ��?��" ���%��$$�) %����>��%* 4 
����� ��%$����� � 4 ����� $���* �� +$��������"6 *2�)�". X$��������� ���$�2�� �����& ��- 
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���. 1. ��%�����$���* +$��������) �$����%�� �$* &��(��( %$��& & �$�%��%�� XZ (%&��("), �$�%��%�� XY  
                                      (%��'") �$* �����%���& $���*, �����*, ��$�* (%$�&� �����&�) 

 
%$����� �������&�6�%* � ����'"��%* ��$��"$*���) ����� �2 % '��*��� –1,636 |e| (� — '��*� 
+$�������) � ��%%��*���� 1,566 Å �$* ����$��%���&����) ��&��(��%��. ����� $���* '�����6� 
��+�&�&�$������ ���%��$$����!�2�%��� ��'�#��: �$* �����& Li1 ��%%��*��� Li1—O 2,146 Å,  
� Li2—O 1,977 Å, ���>� ��'$�2�6�%* � �( '��*��: QLi1 = +0,852 |e| � QLi2 = +0,837 |e|.  

/ ��'"$4���� ��$��%�#�� ����� ��%$����� %����� &��(���� %$�* (���$. 1) %��<�6�%* 
&�$"�4 ���%��$$� �� –0,025 Å (����#���$4��� '��2���*). ���<���* $���* ��'$�2�6�%* �$* ��-
+�&�&�$�����( �����&: & ���&�� %$�� ���� Li1 ���>� %��<���%* &�$"�4 �� –0,195 Å, ����� ��� 
&����) Li2 — & �����&$���� &��""�� �� 0,053 Å (��$�>���$4��� '��2���*).  


���� +���� ����� �%����&�6� ����$4=�� %��<���* & �$�%��%�� %����� %$�*. /%� +�� 
���&���� � �'������6 ��>������( ��%%��*��). ��%%��*��� & ��$��"$*���� ������ "&�$�2�-
$�%4 �� 0,001 Å �� %��&����6 % ��?����, � Li1—O � Li2—O "���4=�$�%4 �� 0,200 � 0,128 Å 
%���&��%�&����. ��$�2���$4��) 2����) *&$*��%* ��, 2�� �����4 & �$�>�)=�� ���">���� ���-
��& ��%$����� &��(���� %$�* ���'�&���%* ���� $���* &������ %$�* % ��%%��*���� 1,900 Å. _��*�  
 

	 � � $ � # �  1  

��������� Z-�������
�� 
����� � ���
�	�
�� ���
��
��� �����!����� (110) Li2O2  
� 
������ �
���� ��� �����!������! ����� 

�$�) ���� �Z, Å Q, |e| �$�) ���� �Z, Å Q, |e| 
        

1 O 
Li1 
Li2 

–0,025 
–0,195 
  0,053 

–0,821
  0,876
  0,847

3 O 
Li1 
Li2 

–0,006 
–0,036 
  0,025 

–0,890 
  0,915 
  0,882 

2 O 
Li1 
Li2 

  0,069 
  0,060 
–0,006 

–0,903
  0,909
  0,810

4 O 
Li1 
Li2 

  0,000 
  0,000 
  0,000 

–0,893 
  0,916 
  0,880 

 



������ �	��
	����� 
����. 2012. 	. 53, V 4 655

��$��"$*����� ������ &��(���� %$�* ��$��%���&����) ��&��(��%�� ��&�� –1,642 |e|, ������� 
Li1 +0,876 |e| � Li2 +0,847 |e| (%�. ���$. 1). 	���� ����'��, &��(��) ��&��(��%���) %$�) & ��-
���%��� $���* ����� ��$�>���$4��) +!!����&��) '��*� & 0,020 |e| �� ����.  

�'������* & ��>������( ��%%��*��*( �� ��&��(��%�� %����&�>��6�%* �'������*�� & (�-
��2�%��) %&*'�. 	��, & ��'"$4���� ��$��%�#�� '�%�$����%�4 �������&���* +$��������( ���$�-
2�� �����& ��%$�����, ������* (��������'"�� %�$" �( (���2�%���� %&*'�&���*, & ���&�� %$�� 
"&�$�2�$�%4 % –0,132 �� –0,137 |e|, � &� &����� — % –0,172 �� –0,183 |e|, ������, 2�� �$��� %&*'� 
&� &����� %$�� "���4=�$�%4 �� 0,012 Å �� %��&����6 % ���&��. 	���� ����'��, & �����%��� 
$���* ��$��"$*���) ����� �2 ���&��� %$�* ���'�&���%* ����� ���2���, 2�� &� &�����, � �� 
����� & %&��� ���">���� ��� ����� $���*, ��%��$�>����( �� ��%%��*��� ���4=�, 2�� 2 Å.  

�������#��� ������( %$��& ���'�$�%4 ��%����2�� �$* ��%%�������* %&�)%�& ��&��(��%�� 
(100) �����%��� �����* (%�. ��%. 1). X�� ��&��(��%�4 ��$�2���%* �� ��%%��������) &�=� �$* 
Li2O2. �$* ����$��%���&����) ��&��(��%�� Na2O2 & %���� &��(��� %$�� 1 ��%��$���6�%* ����� 
Na1, ��>� �� 0,188 Å ��$��"$*���) ����$��% �12 % ��%%��*���� 1,577 Å � �<� ��>� �� 0,375 Å 
����� Na2. / %$��"6<�� %$�� 4, ��%��*<�� �� 1 �� 1,974 Å, ��� >� ��� � & Li2O2, ��%��$���6�%* 
����� �����* � ��%$����� �2. _��%4 ��%%��*��� & �22 ��&�� 1,555 Å, � Na2—O2 2,364 Å,  
Na1—O2 2,408 Å. �$�) 5 ����'"6� ����� Na2, %$�) 6 — �1 � %$�) 7 — Na1, ��%%��*��*  
Na1—O1 � Na2—O1 ��&�� 2,450 � 2,317 Å %���&��%�&����.  

��$��%�#�* ��&��(��%�� ���&���� � ���", 2�� %$�� 1—3 ��"%��6�%* &�$"�4 ���%��$$�,  
� ����� ��%$����� %$�* 4 — & �����&$���� &��""�� (���$. 2).  

/ ��'"$4���� �$��� %&*'� & ���� �12 %$�* 2 %����&��%* ��&��) 1,555, �.�. "���4=���%*,  
� & %$�� 4 �$* �22 "&�$�2�&���%* �� 1,559 Å. ����&��%�&���� ��%%��*��* Na1—O1 � Na2—O1 
"���4=�6�%* �� 2,171 � 2,192 Å, � & %$�� 4 "&�$�2�&�6�%*, (��* � �� �2��4 '��2���$4��. _��*� 
����� Na1 %$��& 1—3 (%�. ���$. 2) �� ��$��%���&����) ��&��(��%�� ��&�� +0,947 |e|, ������ �12 
–1,874 |e| � Na2 +0,944 |e|, �, ����� ����'��, %"������) '��*� ��&�� +0,004 |e| �� ����. / %�$" 
�'����2���� ��$�>���$4���� '��*�� &��(��( %$��& ��&��(��%�4 (100) ��>�� ���4 #������ 
����*>���* ����#���$4�� '��*>����( �����& ��%$����� & ���($����� �����* [ 15 ] �, ����� 
����'��, ��"%$�&$�&��4 �'&�%��"6 ����$���2�%�"6 ����#�6 [ 8 ].  

	�� >�, ��� � & Li2O2, ����� �12 & �����%��� �����* ����� & %&��� �$�>�)=�� ���">���� 
(�� 2,3 Å) ��� ����� �����*, 2�� ��$4=� 2�� �$* �22 %$�* 4, �� '�%�$����%�4 �������&���* +$��-
������( ���$�2�� ��%$����� �1 %�%��&$*�� –0,159 |e|, ����� ��� �2 — 0,145 |e|.  
 

	 � � $ � # �  3  

��������� Z-�������
�� 
����� � ���
�	�
��  
���
��
��� �����!����� (010) K2O2 � 
������  

�
���� ��� �����!������! ����� 

�$�) ���� �Z, Å Q, |e| 
    

  1 
  2 

K1 
O 

–0,177 
  0,011 

  0,945 
–0,914 

  3 
  4 

O 
K2 

–0,059 
  0,108 

–0,988 
  0,955 

  5 
  6 

K1 
O 

–0,077 
  0,018 

  0,955 
–0,946 

  7 
  8 

O 
K2 

–0,004 
  0,026 

–0,960 
  0,954 

  9 
10 

K1 
O 

–0,015 
  0,004 

  0,952 
–0,951 

11 
12 

O 
K2 

  0,000 
  0,014 

–0,954 
  0,953 

 

	 � � $ � # �  2

��������� Z-�������
�� 
����� � ���
�	�
�� 
���
��
��� �����!����� (100) Na2O2 � 
������ 

�
���� ��� �����!������! ����� 

�$�) ���� �Z, Å Q, |e| 
    

  1 
  2 
  3 

Na1 
O1 
Na2 

–0,129 
–0,181 
–0,051 

  0,947 
–0,937 
  0,944 

  4 O2 
Na2 
Na1 

  0,088 
–0,110 
  0,009 

–0,946 
  0,949 
  0,934 

  5 
  6 
  7 

Na2 
O1 
Na1 

  0,015 
–0,061 
  0,002 

  0,951 
–0,949 
  0,940 

  8 
  9 
10 

Na1 
O1 
Na2 

–0,012 
  0,013 
–0,007 

  0,942 
–0,947 
  0,954 
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�&����#��� ������( %$��& ���'�$�%4 ��%����2�� �$* ��%%�������* %&�)%�& ��&��(��%�� 
(010) �����%��� ��$�* (%�. ��%. 1). X�� ��&��(��%�4 ����%��&$*�� %���) 2�����&���� ��������(  
� �������( %$��&. ���&�) %$�) ����'�&�� ������� ��$�* K1, ��>� �� 0,490 Å — %$�) 2 �' �����& 
��%$�����, �<� ��>� �� 1,273 Å — ���>� ��%$������) %$�) �, ������#, �� �$"���� 2,254 Å — 
%$�) �' �����& K2. ��$��%�#�* (���$. 3) ���&���� � ���", 2�� ��%%��*��� ��>�" %$�*�� 1 � 2 
%����&��%* ��&��� 0,303 Å, � ��>�" ��%$�������� — 1,343 Å.  

/ ��'"$4���� �$* ��&��(��%�� (010) ������ �2, & ��$�2�� �� �%��$4��( �����%���&, ��%��-
$���6�%* �� ����$$�$4�� ��&��(��%��, � ��2�� ���������"$*��� � ��). �$��� %&*'� & ������ 
��&�� 1,593 Å, � '��*� –1,902 |e|. ���2�� �����4 ����� ��%$����� & ��� ���6� ��'��� '��*��: 
���, 2�� �$�>� � ��&��(��%��, ���4=�) –0,914 |e|, � ���, 2�� ��$4=�, — ��$4=�) –0,988 |e| 
(%�. ���$. 3). ����&��%�&���� ���� ��$�* �� ��&��(��%�� ����� +!!����&��) '��*� +0,945 |e|, 
����� ��� & %$�� 4 +0,955|e|. �$* &��(��( %$��& ��&��(��%�� (010) K2O2 '��*� ��� >�, ��� � �$* 
�%��$4��( �����%���&, ��$�>���$4��) (0,016 |e|). ��%%��*��* K1—O %�%��&$*6� 2,611  
� 2,624 Å, � K2—� 2,747 � 2,802 Å. _�%�$����%�4 �������&���* ��%$������( ���$�2�� & ��$�-
�"$*���� ������ �$* &��(��( ��&��(��%���( %$��& %�%��&$*�� &�$�2��" & –0,167 |e|.  

��'$�2�* & %��"��"�� ��&��(��%�� � '��*��&�( %�%��*��*( �����& �����%���& <�$�2��( 
����$$�& ���*&$*6�%* & +�������2�%��( (��������%����(. �� ��%. 2 ���&����� �$����%�4 +$��-
������( %�%��*��) N(E) �$* ������( %$��& ��&��(��%��) (110), (100), (010) Li2�2, Na2O2, K2O2 
& %��&����� % ��?����). �$* ���'��2���* %�%��*��) �%��$4'"6�%* %��&�$� ���$�2�� � ���-
��&, ������� &��%*� ���%���$4��) &�$�� (��$�� 90 %) & �( !������&����. �$* ���%��$$�&  
% �����-��&�$������ (��������� (���2�%��) %&*'� [ 11 ] ����� ��'��$���� &��$�� "��%���. 
/����, 2�� �'������� %��"��"�� N(E) � +�������2�%��� %��<���� ����%���$4�� ��?����) 
����%(���� & �%��&��� & �����$�( &��(��( ��&��(��%���( %$��&. �$* �����%��� $���* +�� 
������) %$�) 1, ����� ��� �$* �����%��� �����* — %$�� 1—3. ��&��(��%���� %�%��*��* �$* 
��&��(��%�� (010) �����%��� ��$�* $���$�'�&��� & �%��&��� & �����$�( &��(��( ��&��(��%�-
��( %$��& 1—4.  

X�������2�%��� %��<���* ��&��(��%���( %�%��*��) �$* �����%���& $���* � �����* ���-
'�&�6�%* &�%4�� %"<�%�&������ � %�%��&$*6� �1 +/. X������ %�%��*��) O(2s), O(2p) %��<�-
6�%* & '����<���"6 �$* ��?��� ��$�%�4 ��$4=�( +�����), ����� ��� +������ %�%��*��) Na(2p),  
 

 
 

���. 2. ��%%2������* ���#��$4��* �$����%�4 &�$�����( +$��������( %�%��*��) N(E) �$* ��'$�2��(  
            ������( %$��& ��&��(��%��) (110), (100), (010) � ��?��� Li2O2, Na2O2, K2O2 %���&��%�&���� 
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��������, %�&���6�%* & ��$�%�4 ���4=�( +�����). / �$����%�� %�%��*��) O(2s), O(2p) %$��& 2 
� 4 �����%���& $���* � �����* %���&��%�&���� ">� ��*&$*��%* %��"��"��, (���������* �$* N(E) 
��?���. �$����%�4 %�%��*��) Na(2p) %$�* 4 ������2�%�� %�&������ % N(E) �$* ��?���. X�����-
��2�%��� %��<���* ��&��(��%���( %�%��*��) ��%$����� & �����%��� ��$�* �� ���&�=�6� 
0,5 +/, ������ �$* %�%��*��) ��$�* ����� %��<���* ���"� ��%�����4 �1 +/.  

��&��(��%���* +�����* ��$��%���&����) ��&��(��%�� (110) �$* �����%��� $���* %�%��&�$� 
0,945 �>/�2, �$* ��&��(��%�� (100) �����%��� �����* — 0,865 �>/�2, ����� ��� �$* ��&��(��-
%�� (010) �����%��� ��$�* — 0,492 �>/�2. 	���� ����'��, % "&�$�2����� �������� ������ ��-
����� ��&��(��%���* +�����* �����%���& "���4=���%*. 

+��
#��
�� 

�����!"��#����$4��� ����������� ����$��%�� CRYSTAL09 �$* �����%���& $���*, 
�����*, ��$�* ������$��� ������* � +$��������* %��"��"�� ��&��(��%�� � "%����&$���, 2�� 
%����$4���� �$* ��( *&$*6�%* ��&��(��%�� (110), (100), (010). j�������* � ������� '��*�� 
��&��(��%��) �'���*6�%* ����%���$4�� ��?����(: ����� ��%$�����, ����'"6<�� ��$��"$*�-
��) �����, � ����� ����$$� %��<�6�%* &�$"�4 ���%��$$� $��� & �����&$���� &��""��, ��*&$*-
��%* �'����2��) ��$�>���$4��) '��*� ��&��(��%�� � �'������* & (���2�%��) %&*'� &�"��� 
������, � ���>� ��>�" �������� � ���������. X��, & %&�6 �2����4, ��$��� ��&��(��%�4 �����-
%���& ����&��) �$* ���#�%%�& �����2�%���� ��'$�>���* � ���%$���*. /'������)%�&�* % ����-
#���$4�� '��*>������ ��&��(��%�*�� ���($�����& ���%��2�&�6� �'&�%��"6 ����$���2�%�"6 
����#�6 ��'$�>���* % &���$����� ��$4=��� ��$�2�%�&� ��%$�����.  

��'$�2�* %��"��"�� � '��*��&�( %�%��*��) �����%���& <�$�2��( ����$$�& ���*&$*6�%*  
& +�������2�%��� ��%�����$���� �$����%�� +$��������( %�%��*��). ��&��(��%���� %�%��*��* 
$���$�'�&��� & &��(��( %$�*( �� �$"���� �� �2,5 Å � �( +�������2�%��� %��<���* ����%���$4-
�� ��?����( ���"� ��%�����4 �1 +/. � "&�$�2����� �������� ������ ������� ��&��(��%���* 
+�����* �����%���& "���4=���%*.  

 
������ &���$���� & �����( Qp� ���"2��� � ��"2��-��������2�%��� ����� ����&�#���-
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