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�������� ������� �������������� ������!!�" BeMN2 (M = C, Si, Ge, Sn) � ��#����$ 
��!%�������� "����!��� �� ����"� ���"�����&������ '���*� +/��&����!� �!�������  
" &����� 6��� 9��!!;<�� � �������!���"��� �� "��$ 6��� 9��!!;<�� � ����!%6�"����' 
+���'���!��������$ '�*�!� 
������. >���'���� "6��'�*�$��"�? ��$*��� �/��' ���"-
����? �
 � 
� ����"��� ������, ��!/������ " +���'���!��������$ '�*�!�, � �������-
'�, "���!�����'� � ��'�A%; ���"�����&������ ��*��*�. D��!����� 6������? �����-
��*�$��"/;A�� �������� � 6��?*�" ����*?��? " ����"����"�� � "����!����'� �6 ���-
"�� ����&���" ��������������'� ��'������$ �"?6�. F�� ����'���� �'�;� ���6�����$ 
+�6������$ �'��! � ��'�����/; �����*/ � " *�!%��$#�' '��/� ����!%6�"��%�? ��� *!? 
������"����� �&���� �����-!�H� +�6������� � +�6���-��'������� "�!����, ��� � *!? 
��!�����"����� "����!���$ +������� �������" �6����/��/���� ���*�����$.  
 
DOI: 10.26902/JSC20170816 
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�������� 

�/����"��*�� '������!�, �H!�*�;A�� � ��'/ Q� ���������'� ��!/���"�*����"�'� 
�"�$��"�'�, ���"!���;� " ���!�*��� ��*� "��'���� ���!�*�"���!�$ [ 1—13 ]. >�"�#����? 
�"��*���% �H������"����? ��!%��' ��"�!�����' �"?6�"����' ���*�����$, �+��'���"�����  
�6 <!�'����" B, C, N. 
 ��Q�!���;, ����� #�����6����� ���"�*���� ��� �!'�6 (Eg � 5,5 <R)  
� c-BN (Eg � 6,4 <R) �'�;� ����?'/; <�����������/; A�!%. �6 H������� #�����6����� ��!/-
���"�*����" � ��?'�$ 6����$ A�!%; �6"����� ��!%�� AlN (Eg � 6,2 <R). �� ��*�"���� "��'��� 
�*�� �6 !����� <!�'����", H���!!�$, '�!� ���"!���!�? � ���!�*�"���?' �6-6� ��� ����������� 
�"�$��". �*���� �����H����% " �/����"��*�� #�����6����� '������!�� � ��?'�$ 6����$ A�-
!%;, ���������"��� *!? <!��������������� ���'�����$ " /!%���+��!���"�$ �H!����, ���"�!� 
� �������"��' ���!�*�"���?' ���$��� ���*�����$ � H���!!��'.  

>��"�����&����� '�*�!���"���� <!���������� � ��!�H���!%���� �������? ������!!�" 
B2CN, BC2N, BCN2 H�!� "���!���� " ��H���� [ 1, 2 ]. �*��' �6 H!�Q��� ���!���" <��� �/���-
�"��*�� ������!!�" ?"!?���? ���*������ BeCN2 — ���H�!�� �6/������ ���*� ���$��� H���!-
!�$��*��Q�A�� ��!%����������*�H��� ������!!�" � ��'������$ +��'/!�$ BeMX2, �*� M = C, 
Si, Ge � X = N, P, As, Sb [ 3—12 ]. �"�*���? � �������������' BeCN2 �� ���/��/��$, ��*�H��$ 
���/��/�� ��!%��������, ��!/���� " ��H��� [ 3 ], " ������$ �� ���!��������' +��'/!�' "�-
���!��� ����'���� ��#����, ���*���6��� "�!����� 6����A����$ 6��� (�8,2 <R) � ����*�!�� ��  
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���"*���?'�6����$ ��������. X���' ��?"�!�? �?* ������������� ��H�� [ 4—12 ], " ������� 
��6��'� �"����'� �6 ���"�� ����&���" H�!� �6/���� <!��������� � ��!�H���!%��� �"�$��"� 
/Q� �� ��!%�� ������!!�" BeCN2, �� � ��� �6����/��/���� � �6�<!��������� ���!���" BeSiN2, 
BeGeN2, BeCP2 � BeSiP2. ���!�6 �/H!���&�$ ����6�"��� ��!���� �������� � ������!!�' � ��-
#����$ ��!%��������, " ���������, " ��H��� [ 13 ] "����!��� ����'���� ��#���� � ���*���6�-
�� 6������? #����� 6����A����� 6�� *!? 200 ������!!�", " ��' ���!� 32 ���$��� ��������-
������ H���!!�$��*��Q�A�� ������!!�". �!�*/�� ��'����%, ��� " H�!%#����"� �������!����� 
������������� ��H�� ���'��?!��% !���!%��� ���H!�Q���� +/��&����!� �!�������, ���"�*?-
A�� � 6���Q����' 6������?' 6����A����� 6�� �� ���"����; � �Q�*��'�'� <������'����!%-
��'� 6������?'�. 

����"��� "��'���� " ���"�����&����� ������������� ���!�*�"���?� H���!!�$��*��Q�-
A�� ������!!�" /*�!?!��% <!��������' � ���������' �"�$��"�'. �������� ������� "����!�-
�� *!? ������!!� BeCN2 " ������'H������$ � ���������!%��$ [ 8 ], ���������!%��$ � ";��&�-
����*�H��$ [ 9 ] +�6��. R �����?A�$ ��H��� ���*���"!��� ��6/!%���� '�*�!���"���? +����-
��� �������" ������!!�" BeMN2 (M = C, Si, Ge, Sn) � ��#����$ ��!%�������� �� ����"� ��� 
���"�����&������, ��� � +���'���!���������� '���*�".  

��������������- ���/��/�� 

���H�!�� "���?���'� ���/��/���'� +�6�'� *!? �������������� ������!!�" BeMN2 
(M = C, Si, Ge, Sn) ?"!?;��? [ 13—16 ]: 1) �����&�������"����? �/H������? (YZ
) ���/��/�� 
�+�!����� (����������"����? ��/��� F43m) �� ���*���������������' ������*�!����' ���'�" 
Be � M �� *"/' <�"�"�!�����' ��������' ��*��#����'; 2) �H^�'��&�������"����? �������-
��!%��? (�Z	) ���/��/�� ��!%�������� (����������"����? ��/��� I-42d), ������? �� �/�� ?"!?-
���? /*"�����$ ���/��/��$ �+�!�����, �� � /���?*������' �����!�Q����' �������" " ����-
"����"/;A�� ��*��#�����; � 3) ������'H������? ���/��/�� (����������"����? ��/��� Pna21) 
— ���!�� ���/��/�� ";��&���. D��!� ���'�" " <!�'�������$ ?��$�� ����"����"/;A�$ +�6� 
��"�� 8, 8 � 16. >��"�����&����� ������� ����6�!� [ 13—16 ], ��� H�!�� "���*��$ �� <������ 
*!? ������!!�" BeMX2 ?"!?���? ���/��/�� ��!%��������, �H!�*�;A�? �?*�' ���H�������$ 
[ 1, 3, 10—12 ]. 
���*���&�����$ '����������� *!? <��$ ���/��/�� — �����<*�, " ������' 
��Q*�$ ������ (���'� Be � M) ���/Q�� �����%'? ������'� (N), � ��Q*�$ ����� ���/Q�� 
*"/'? ���'�'� Be � *"/'? ���'�'� M (C, Si, Ge, Sn). ����"��'� ����'����'� *!? ���/��/�� 
��!%�������� ?"!?;��? �����?���� ��#���� a � c, �� ����#���� � = c/a � �'�A���� ������"  
�6 /6!�" �����&�������"����$ ��*��#����, ����*�!?�'�� ����'����' u. 
���*����� ���'�"  
" <!�'�������$ ?��$�� ������!!� BeMN2 '��/� H��% 6�*��� " �*���&�� (�, �, �) �!�*/;A�' 
�H��6�': Be — (0, 0, 0), (0, 0,5, 0,25); M — (0, 0, 0,5), (0, 0,5, 0,75); N — (u, 0,25, 0,125), (–u, 0,75, 
0,125), (0,75, u, 0,875), (0,25, –u, 0,875).  

���/���"�� <������'����!%��� *����� � ���/��/�� ������!!�" BeMN2 " ���"/; �����*% 
���H/�� ����*�!���? �����?���� ��#���� a � c, ���������!%���� �Q���? � = c/a � �'�A���? 
������" u, ������� "����!?!��% ��'� �� +��'/!�' �6 ��H��� [ 3 ], /����"�;A�' ���'����; 
��#���� ��!%�������� � ��*�"�*/�!%��� *����� ���'�" — �� ��*�/��. X���' �� ����"� <��� 
����'����" "���!�?!� ��!����&�; ������!!������$ ��#���� �/��' ����*�����$ ���&�*/�� 
����'�6�&�� ���'����� '�*�!��/�'�� ������!!�" BeMN2, ������? 6�!�Q��� " ������''��' 
��*� CRYSTAL [ 17 ]. >�!/������ ����' �H��6�' ��"��"����� ����'���� ������!!������$ 
���/��/�� *!? BeMN2 ���*���"!��� " ��H!. 1, ��� ����!%6�"�!��% ��'� " �������� 6����$ 
���/��/��, <!��������$ �!������� � ��!�H���!%��� ������.  


�� "�*�� �6 ��H!�&�, "����!����� ��'� ����'���� /*�"!��"�����!%�� ���!��/;��?  
� *����'� *�/��� �"����". >�� <��' ������!!� BeSiN2, BeGeN2 � BeSnN2 �/�% ����?�/�� 
"*�!% ��� c (� > 2), ���*� ��� BeCN2 — ��!%�� �Q�� (� < 2). R�6'�Q��, ��!���� " �����"� ���'�" 
�6��� � ����?�/����% "*�!% ���������!%��$ ��� ��6*�;� ��/*����� " ���/���"����' ��!/����� 
'�*�!��/�'�� ������!!�" BeMN2, ��*�H�� ��'/, ��� <�� �'��� '���� " �!/��� �� �6�<!��-
������� Mg-��*��Q�A�� ���!���" [ 18—20 ]. 
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	 � H ! � & �  1  

��	�
��	��� ��	����	� BeMN2 (M = C, Si, Ge, Sn) 

���*������ ���!�� a, Å c, Å � = c/a u 
      

BeCN2 ��# ������ 
[ 3 ] 
[21 ] 
[ 5 ] 

3,65546 
3,847  
3,847  
3,71  

6,82942 
6,7938 
6,7938 
7,27  

1,868 
1,766 
1,766 
1,96  

0,28984 
0,313 
0,313 
0,30  

BeSiN2 ��# ������ 
[ 5 ] 

3,94554 
4,10  

7,99001 
8,364  

2,025 
2,04  

0,24224 
0,29  

BeGeN2 ��# ������ 4,12994 8,34549 2,021 0,21386 
BeSnN2 ��# ������ 4,36451 8,81717 2,020 0,18990 

 
���������	����� ���������� ������������� ���������0 ��-1�  

� �������������� 
������� ������ � ���������� BeMN2 

��!�3 ' ��4�5�!4� 4��&�!�. ��*�!���"���� � �6/����� <!��������$ � ��!�H���!%��$ 
���/��/�� ������!!�" BeMN2 " ���/��/�� ��!%�������� ���"�*�!� � ����!%6�"����' "�6'�Q-
�����$ ������ +/��&����!� �!������� (DFT — density functional theory), ���!�6�"����� " ���-
���''��' ��*� CRYSTAL. 	������% �������" �H������"�!��% "�H���': 1) ��!��<!���������� 
"�!�����-���A��!������ H�6��� ��/���"�� ��H���!�$ TZVP (Triple-Zeta Valence), ��������"��-
���� " ��*� CRYSTAL; 2) ����� �6 ���&��!%��� ����� 4�4�4 (��� ������� 6������ �������  
� ������*�!���? �!������� 6��?*� "�!������ <!�������") � 16�16�16 (��� ������� �!������� 
�����?��$, ��!�H���!%��$ ���/��/��); �H��"� �����������$ <������ ��� 40 Ry. 	���$ "�H��  
" ��������� � ���H!�Q����' +/��&����!� B3LYP ��6"�!�! ��!/���% ���*�'���% �� ��!��$ 
<������ �� �/Q� 10–3 <R/���' � /��"��% ���*�'���� +������� ������ " ���*�!�� �����!%��� 
*��?��� *�!�$ �'–1. ����!%6�"���� ��H��*���� �H'����-�����!?&������� +/��&����!� B3LYP, 
?"!?;A����? ���H�!�� "�����H�"����' ���*� ��H��*��� DFT ���H!�Q���$, " *����$ ��H��� 
�H/�!�"!��� ���������' ��� ��6��$ 6���������� � "�����$ ������%; �������� ��6/!%����" ���-
����". 


�����"����� ���*���"!���� � ��������� ��'������$ �"?6� *�;� ����� ������*�!���? *�-
+��'�&�����$ �!������� ��(r) *!? �!�������, ��*��Q�A�$ ���'� ��6���� �����. �� ���. 1  
" ������"� ���'��� ���"�*��� ����� *�+��'�&�����$ �!������� " ������!!�� BeCN2 � BeSiN2. 
�� ���/��� ����#� "�*�� ��!���? �"?6�$ C—N � Si—N " <��� ������!!��, ����Q�;A�� ���-
*��&�; �6'�����? ��'������$ �"?6� M—N " �?*/ BeSiN2 � BeGeN2 � BeSnN2. R ���������, 
�/!�"�$ ����/� (Q����? !���?) ��"���"��� "�� ��� ���'� " Be�N2, � " BeSiN2, ��� Q� ���  
� " BeGeN2 � BeSnN2, ���������� �����-��������� �"?6� Si—N, Ge—N � Sn—N. ���/���"�� 
<������'����!%��� *����� �� ������*�!���; *�+��'�&������ �!�������$ ���� �� ��6"�!?�� 
��*�"��*��% <�� ���H������� ��'������$ �"?6�. 
�!�����"����'� ��������������'� ��'���-
���$ �"?6� ?"!?;��? ���6��� <++����"��� 6��?*�" 9����, ������� "����!��� ��'� *!? 
BeMN2 (M = C, Si, Ge, Sn) � ���*���"!��� " ��H!. 2. 

 

 
 

���. 1. ��+��'�&�����? �!������% �� " ������!!�� BeCN2 � BeSiN2 
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	 � H ! � & �  2  

�������� !���
�����" #�	���� $�	�� Q � �����%�" #�	��� !��
�	��� 

���' Be C N 

Q 1,71 0,07 0,00

0,07 1,71 0,00

0,00 0,00 1, 49

�
	 

� �
� �� �

 �

 
1,91 0,15 0,00

0,15 1,91 0,00

0,00 0,00 2,19

�	 

� �
� �� �

 �

 
1,65 0,00 0,00

0,00 1,96 0,19

0,00 0,12 1,81

�

�

�

	 

� �
� �� �

 �

 

���' Be Si N 

Q 1,79 0, 21 0,00

0, 21 1,79 0,00

0,00 0,00 1,61

�
	 

� �
� �� �

 �

 
3,03 0, 29 0,00

0, 29 3,03 0,00

0,00 0,00 3,36

�	 

� �
� �� �

 �

 
2,35 0,00 0,00

0,00 2, 47 0, 20

0,00 0, 20 2, 49

�

�

�

	 

� �
� �� �

 �

 

���' Be Ge N 

Q 1,81 0,35 0,00

0,35 1,81 0,00

0,00 0,00 1,66

�
	 

� �
� �� �

 �

 
2,98 0,39 0,00

0,39 2,98 0,00

0,00 0,00 3,34

�	 

� �
� �� �

 �

 
2,31 0,00 0,00

0,00 2, 47 0,06

0,00 0,06 2,50

�

�

�

	 

� �
� �� �

 �

 

���' Be Sn N 

Q 1,89 0,54 0,00

0,54 1,89 0,00

0,00 0,00 1,81

�
	 

� �
� �� �

 �

 
3,18 0, 45 0,00

0, 45 3,18 0,00

0,00 0,00 3,54

�	 

� �
� �� �

 �

 
2, 44 0,00 0,00

0,00 2,63 0,12

0,00 0,12 2,68

�

� �

� �

	 

� �
� �� �

 �

 

 
677�*!'�"�� 8�4$3� ��4"�. 9����"���� 6��?*� ����;� +/�*�'����!%�/; ��!% *!? *�-

��'��� ������!!������$ ��#����, ����*�!?? ������% ��"�!�������� �!� �������� " ������!!�, 
"�!����/ *����H�!�6��/;A��� "�!�*� '�Q^?�������� *���!%-*���!%���� "6��'�*�$��"�? " ���-
���� ���������� ���������� '�* (	�), � ���Q� ���������6/? ��!� ��&�!!?����" � ����*�!?? 
"�!����/ LO—TO ���A��!���? *!? �
 ����"��� *!����"�!��"�� ���������� '�* ��!�H���$ 
��#����. 

�6 ��H!. 2 "�*��, ��� <++����"��� 6��?*� "��� ���'�" �'�;� H�!�� ��6��� "�!�����, ��' 
�� +��'�!%��� 6��?*� *!? Be, M � N ���'�" +2, +4 � –3 ����"����"����, � *!? BeCN2 <�� ��-
�!�����? �� �� +��'�!%��� 6��?*�" ���6�"�;��? ���H�!%#�'�, ��� ����"����"/�� H�!�� "���-
��$ ��"�!�������� �"?6� " <��' ���*������. �!? ������!!�" BeMN2 ��H!;*����? /"�!������ 
<++����"���� 6��?*� ���'� Be, � ���Q� 6��?*�" ���'�" �, Si � Sn ��� ������*� �� BeCN2  
� BeSiN2, BeGeN2 � BeSnN2, 6� ���!;�����' ���'� Ge. R�� <�� ��"���� � ���!�*�"���!%��' 
/"�!������ �����$ �����"!?;A�$ " ����'����"��'�� ���*�����?�. � ���������� �����$ ��-
���"!?;A�$ �"�*���!%��"/�� � /'��%#���� ���6������� ���6������ 6��?*� ���'� Be ��� ��-
�!�*�"���!%��' /"�!������ '���� ������� IV ��/���. 

D������ ��!�H���$ ���'�" � "������ ��!?��6�&�� "����!��� �����*��"�' '���*�, *�-
��!%�� �6!�Q������ " ��H��� [ 21 ], ������$ �����"!?�� ����"/ "����!���!%��$ ���&�*/��  
" ������ CRYSTAL � ?"!?���? *�!%��$#�' ��6"����' '���*� +/��&����!� �!������� " �H!��-
�� ����*�!���? *���'������� ������������� �"��*�� ��!. ��6/!%���� "����!���$ " &����� 
6��� 9��!!;<�� ���*���"!��� ��Q� � �H�/Q*�;��? "'���� � ��6/!%����'� +���'���!�����-
���� �������". 

���������� 
������� ������ �� ������ �����
� 

R ������"� +���'���!���������� '���*� '�*�!���"���? ��!�H���!%��� �������" ������-
�������� ���*�����$ BeMN2 (M = C, Si, Ge, Sn) ��'� "�H���� '�*�!% "�!������� ��!�"��� ��-
!?, �����"�;A��� �����&��!%�/; <�����; � ���'������' "�/������� ����*����, ����"����- 
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�	����� ��	����
�� (Q ) � ���������
�� #�	��� (Q*)  

CRYSTAL KEATING CRYSTAL KEATING���*�- 
����� ���' 

�  Q Q* = Q/ � Q* 
���*�-
����� ���'

�  Q Q* = Q/ �  Q* 

Be 1,64   0,70   0,63 BeGeN2 Be 2,31 1,76   0,76   0,84 
C 2,00   0,86   0,71  Ge  3,10   1,34   1,14 

BeCN2 

N 

2,34 

–1,82 –0,78 –0,68  N  –2,43 –1,05 –0,99 
Be 1,74   0,68   0,64 BeSnN2 Be 2,49 1,86   0,75  0,86 
Si 3,14   1,22   1,16  Sn  3,30   1,33   1,54 

BeSiN2 

N 

2,56 

–2,44 –0,95 –0,90  N  –2,58 –1,04 –1,20 
 
"/;A�� �6'�����?' *!�� �"?6�$ � "�!������ /�!�". �!? ������!!�" � �����<*�������$ ���/�-
�/��$ #������ ���'������ ��!/��! "������, ���*!�Q����$ 
������' *!? ������!!� ���� �!-
'�6� [ 22 ] � �H�HA����$ �������' �� ������!!� � ��#����$ �+�!����� [ 23 ]. X���' '�*�!% 

������ � /�����' ���'��?!��% � *!? ������!!�" � ��#����$ ��!%�������� [ 24, 25 ]. 
 *����-
����"�' <��$ '�*�!� �!�*/�� ������� ��"����������% �����&��!%��$ <������ ��������!%�� 
"��A���$ � ����'�A���$ ������!!� ��� &�!���, ���!?*����% ����!%6/�'�� ����'����", *��/�-
��;A�� �����/; ��'�����/; ����������&�;, "�6'�Q����% ����������? ��!�"�� ���������-
���� ��"�!�����$ �"?6� �6 ���*�����? " ���*������.  

�!? ������!!�" � ��#����$ ��!%�������� ���!� ����'����" '�*�!� ��"�� #����, �6 ����-
��� ������ ����'���� �������*�$��"/;A�� ��!: *"� ��������� &�����!%���� "6��'�*�$��"�? 
�1 (�"?6% Be—N) � �2 (�"?6% M—N), *"� /�!�"�� ��������� �1 � �2, *�!%��*�$��"/;A�� �/!�-
��"���� ��!� /����"�;��? *"/'? <++����"��'� 6��?*�'� Q1 � Q2 " �*���&�� 6��?*� <!�������. 


������*�$��"/;A�� ��!� ��"����"���� 6� ���*��"6"�#����� ��!�Q���? ������, " �� 
"��'? ��� 6��?*� — 6� LO—TO ���A��!���? ���������� ������, ���"�*?A�� � �����!�����-
���'/ ��"�*���; <��� ������ " &����� 6��� 9��!!;<��. o�����"����, ��� ��� '�*�!���"���� 
��!�H���!%���� �������, �����?A��� �6 24 "��"�$, ����!%6/? ���!% '�!�� ���!� ����'����", 
'�Q�� " &�!�' ��*�?�%�? !�#% �� ��� ������"����� ��������. �H���� ��*����� ����'����" 
"�*���? ��* �
 � 
� ����"��� �������, � <�� ����% �������, ��� ���"�!�, �����"����? " '�*�!� 

������ *��������� ����#� � ��!�����"����. �'���� <�� �������, "����!����� �6 ���"�� 
����&���", ����!%6�"�!��% ��'� ��� ����*�!���� ����'����" 
������ �/��' ������''��$ 
����'�6�&��. X������? 6��?*�" ����*�!?!��% �6 ���"�����&����� LO—TO ���A��!���$ ��-
�������� ������. ����*�!����� ����' �H��6�' ���!����� 6������? ����'����" ���"�*���  
" ��H!. 3, 6��?* QN(e0) ����*�!�� �6 /�!�"�? <!�������$���!%�����.  

R ��H!. 3 ���"�*��� ���"����� ���*��� H����"���� 6��?*�", "����!����� �6 ��H!. 2, � <�-
������"����� 6��?*�" (Q* = Q / � , �*� � — ���*��� 6������� "�������������$ *�<!�������-
���$ �����&��'����) � 6��?*�'�, �����������'� " '�*�!� 
������. �6 <��$ ��H!�&� "�*��, 
��� ��6/!%����, ��!/������ � ��'�A%; ����&����!%�� ��6!����� ��*��*�", *��������� ��-
��#� ���!��/;��? '�Q*/ ��H�$.  


�� "�*�� �6 ��H!. 4, ��������� &�����!%���� "6��'�*�$��"�? �2 (�"?6% M—N) �/A���"��-
�� H�!%#� �1 (�"?6% R�—N), ��� ����*���? " ����"����"�� � "����!����'� *!���'� �"?6�$ 
(�'. ��H!. 1) � ������"����' "�*�' ���� <!��������$ �!������� (�'. ���. 1). R����!����� �6 
LO-TO ���A��!���$ 6��?*� ���'�" �����!��/;� �� ���*��'� 6������?'� *������!%��� <!�-
'����" '����& *���'������� 6��?*�" 9����, ��!/������ " ���"�����&����$ ������. 	���' 
�H��6�', +���'���!��������� ����'���� 
������ ������"���� � ��!�����"���� ���!��/;��?  
� "�!�����'�, "����!����'� " ���"�����&����$ ������. ���!�6 ��H!. 4 ����6�"��� /"�!���-
��� �����$ � /'��%#���� ��"�!�����$ �����"!?;A�$ ��'������$ �"?6� ��� ������*� �� ��-
�*�����? BeCN2 � BeSiN2, BeGeN2 � BeSnN2, � ��' �"�*���!%��"/�� /'��%#���� ����'����" 
�"?6� �1 � �2 (6� ���!;�����' ������!!� BeSiN2), � ���Q� /"�!������ <++����"��� 6��?*�" 
QB�(e0) � QM(e0). 
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	 � � � � � �  4  

��������� �	
��� 
������ 

���������� �1 �103, ���/�� �2 �103, ���/�� �1 �103, ���/�� �2 �103, ���/�� q1, e0 q2, e0 

BeCN2 105,15 130,03 25,09 19,39 0,63 0,71 
BeSiN2   61,50 131,49   4,76 15,73 0,64 1,16 
BeGeN2   58,33 125,74   1,51   2,04 0,84 1,14 
BeSnN2   41,72 101,00   1,02   3,09 0,86 1,54 

 
���������� ���� !������� �"�#$%� & �������� �����$%����' $��#�' � ��"%�&����(' 

)��� *%���+-�� � !��#��� "��$���$� ���$�$ #%��$����& BeMN2 "%�&����� �� %��. 2. 
�# 
&���� �) %����#�, !������: �"�#$% ����$ &��;�� ���<��+ $�"���=����#�+ �$%�#$�%�, & #�$�-
%�: $%���� &�����$; �$���;��� �&()#� �"$����#�' &�$&�:, �$� �&()��� � ���)��$;+ ���� ���$-
&�$�$&�+?�' -�����$�& � %�)������ "�%���$%�& ���$%��;��=� ����&�=� &)������:�$&�( �1  
� �2 (��. $���. 4). �) �����)� !������' �"�#$%�& &����, �$� &�%'�(( =%�""� �"$����#�' ���$�$, 
"%���'��(?�' �) �"$����#�' &�$&�: ��!���%�$��=� �����=��, �$������ �$ �"$����#�' ���$�$, 
"%���'��(?�' �) �#��$����#�' &�$&�: ��!���%�$��=� �����=�� & #%��$����' BeCN2 � BeSiN2. 
 

 
 

���. 2. D������� �"�#$%� � !��#��� "��$���$� ���$�$ BeMN2 (M = C, Si, Ge, Sn) 
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������������ �������������� ������� (�'–1) BeMN2 (M = C, Si, Ge, Sn) 

��''����? BeCN2 BeSiN2 BeGeN2 BeSnN2 
 2

dT  KEATING CRYSTAL KEATING CRYSTAL KEATING CRYSTAL KEATING CRYSTAL

'1 W1   885   917 759 760 688 681 622 648 
'2 W1 

X1 

  897 
  840 

1040 
  901 

864 
685 

897 
719 

803 
604 

770 
669 

760 
564 

720 
624 

'3 W2 
X3 
W2 

1042 
  991 
  611 

1179 
1082 
  759 

832 
745 
478 

895 
881 
507 

766 
637 
283 

834 
720 
313 

689 
567 
230 

728 
670 
238 

'4 
TO/LO 

'15 

W2 
W2 

1138/1270 
1038/1038 
613/614 

1079/1253
1055/1076
750/752 

935/1088
823/832 
499/504 

932/1085
841/877 
505/517 

817/984 
748/762 
378/383 

817/983 
764/784 
389/418 

748/900 
674/679 
350/358 

712/877 
698/707 
335/369 

'5 
TO/LO 

'15 
W4 
X5 
W3 
W4 
X5 

1211/1336 
1085/1085 
1061/1061 
1025/1025 
612/612 
581/581 

1161/1315
1058/1059
1014/1029
996/996 
814/821 
624/624 

916/1076
846/852 
811/812 
710/711 
498/501 
428/428 

914/1067
855/889 
812/812 
775/775 
539/547 
425/425 

806/981 
771/776 
738/739 
572/572 
405/410 
339/239 

816/983 
761/764 
726/731 
627/634 
467/486 
251/251 

708/857 
680/696 
645/645 
489/491 
364/372 
181/181 

727/877 
670/670 
640/640 
600/601 
422/448 
185/185 

 
�!? ���*�����$ BeGeN2 � BeSnN2 ��� ������ ��6*�!���? ���������� ������, �*���� " ��Q��$ 
����� +�������� ������� ��H!;*����? ��A��!���� +������� "��"�$, �'�;A�� ���*�/; ����-
!���; *!? <��� �H^����".  

R ��H!. 5 � 6 ���"�*��� ������������ ��'� *!����"�!��"�� +������� ������� ��� � ��-
'�A%; ���"�����&����� ��*��*�", ��� � � ��'�A%; +���'���!��������$ '�*�!� 
������,  
� ���Q� "�!�*� ��6!����� ���'�" " "������ ��!?��6�&�� ����"����"/;A�� ���������� ������. 
R� "����' ���!H&� ��H!. 5 � 6 /��6��� ��''����? ����� �+�!�������� ���!���. 

R ��H!. 6 '� ���"�!� "�!�*� !�#% *!? ���������� ���������� ��!�H���$, ���? *!? ���-
*�!%��� ��!�H���$ <�� "�!�*� �����!%�� '��?;��? � <�� �/A���"���� *!? '�* � H�!%#�' 
LO—TO ���A��!����'. 
�!�H���? � ��''�����$ '1 � '2, ��� �!�*/�� �6 ���������-��/���"��� 
���!�6�, �"?6��� ���!;����!%�� �� �'�A���?'� ��*��#���� /�!���*�, ��<��'/ '� �H�/*�' 
"�!�*� ���'�" " ������� ��''����� '3, '4 � '5. �6 ��H!. 5 "�*��, ��� �������, ������������ 
*"/'? ����&����!%�� ��6��'� ��*��*�'�, �H���/Q�"�;� *��������� ����#�� ���!���� *!? 
"�����$ ��/��� ������. �!? ��Q��� ���������� ������ �'�;��? ��!���?, �*���� ������"����$ 
�������� �������" " *"/� '�*�!?� ������?���?. 

���!�!� � �'55�!4'�# �3. ���'� B� � M �'�A�;��? ��!%�� "*�!% ��� ��''����� ���"��-
���� ���?*�� (��% z), ��� <��' ���'� B� ��!�H!;��? " �����"�+�6�, ���Q� ��� � ���'� M, � "�� 
���'� �6��� �'�A�;��? ���!;����!%�� " �!������?�, ������*��/!?���� ��� z. >�� <��' ���-
'� " ��*��#���� �6��� ��6H�"�;��? �� *"� ����, " ������� �'�A���? �'�;� �����"���!�Q-
��$ 6��� "�/��� ��Q*�$ ����. �6 ��H!. 6 "�*��, ��� '��?;��? "�!�*� ��!�H���$ ����" *!? 
���� '�* ��''����� '3 " ��6!����� ���*�����?�. �!? "�����$ ������� ��''����� '3(W2)  
� /"�!������' '���� ������� IV ��/��� �������*�� /'��%#���� *�!� "�!�*� <��� �������"  
� 55 " BeCN2 *� 46 % " BeSiN2, � 6���' *� 0 % " BeGeN2 � BeSnN2. R ������!!�� BeCN2  
� BeSiN2 <�� ������� " ����"��' ����*�!?���? ��!�H���?'� ��������� ��*��#���� II � IV 
��/��, �� " ������!!�� BeGeN2 � BeSnN2 <�� ��!�H���? !����� ��*��#���� Be � N. �!? ������� 
'3(X3) ��� /���$��"�$ 6�"���'���� �� �6'�����? '���� ������� IV ��/���. �!? ��Q��$ �����-
�� '3(W2) �������*�� ���!�*�"���!%��� /"�!������ *�!� "�!�*� ������� <��$ ��/��� � 12  
" BeCN2 *� 93 % " BeSnN2, ��� <��' *�!? "�!�*� ������� Be ��*��� � 63 *� 3 % ����"����"����.  
 
 



������ �	��
	����� 
����. 2017. 	. 58, W 8  1645

	 � H ! � & �  6  

(������� ������ � �
���� 
�������� ���	�)���
 ��� BeMN2 (M = C, Si, Ge, Sn) 

BeCN2 BeSiN2 BeGeN2 BeSnN2 
"�!�*, % "�!�*, % "�!�*, % "�!�*, % ��''����? 

�, �'–1 
Be C N 

�, �'–1 
Be Si N 

�, �'–1

Be Ge N 
�, �'–1 

Be Sn N 

'1 W1 917 0 0 100 760 0 0 100 681 0 0 100 648 0 0 100
'2 W1 

X1 
1040 
901 

0 
0 

0
0

100 
100 

897 
719 

0
0

0
0

100
100

770 
669 

0
0

0
0

100
100

720 
624 

0 
0 

0 
0 

100
100

'3 W2 
X3 
W2 

1179 
1082 
759 

31 
6 

63 

55
34
12

14 
60 
25 

895 
881 
507 

40
36
23

46
2

53

14
62
24

834 
720 
313 

66
28
6

0
13
86

34
59

8

728 
670 
238 

38 
59 
3 

0 
7 

93 

62
34

4
'4(TO) '15 

W2 
W2 

1079 
1055 
750 

7 
25 
50 

23
28
25

70 
47 
25 

932 
841 
505 

1
55
31

22
0

34

77
45
35

817 
764 
389 

59
3

30

0
7

26

41
90
44

712 
698 
335 

5 
60 
30 

3 
0 

19 

91
40
51

'5(TO) '15 
W4 
X5 
W3 
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���!�!� � �'55�!4'�# �4. ���'� B� � M ���Q� �'�A�;��? ��!%�� "*�!% ��� ��''����� 
���"������ ���?*��, � ���'� N ��!�H!;��? ���!;����!%�� " �!������?� ��*��Q�A�� <�/ ��%. 
R����?? ������� ��''����� '4('15) " ���*�����?� BeCN2 � BeSiN2 " ����"��' �H/�!�"!��� ��-
!�H���?'� ��*��#���� C—N � Si—N ����"����"����, " �� "��'? ��� " BeGeN2 � BeSnN2 <�� 
��!�H���? Be � N, ��� <��' *�!? "�!�*� ������ N *�������� 91 % " BeSnN2. �!�*/;A�? �����-
�� '4(W2) " BeSiN2 � BeGeN2 +��'��/���? 6� ���� ��!�H���$ ��*��#���� Be � N, � " BeCN2 
/����"/;� "�� ��*��#����, " �� "��'? ��� " BeSnN2 ����"�/; ��!% ������ ��*��#���� �6���. 
��Q�?? ������� ��''����� '4(W2) "� "��� ���*�����?� ����*�!?���? ��!�H���?'� "��� ��*-
��#����, ��� <��' �!�*/�� ��'����% *��������� �!�"��$ �������� /'��%#���? *�!� ��!�H���$ 
��*��#���� Be �, ���H����, ���� *�!� "�!�*� ��*��#���� N ��� ������*� BeCN2 � BeSiN2 � 
� BeGeN2 � BeSnN2.  

���!�!� � �'55�!4'�# �5. ���'� B� � M �'�A�;��? ��!%�� " �!������?�, ������*��/-
!?���� ��� ��''����� ���"������ ���?*��, " �� "��'? ��� ���'� N ��!�H!;��? " �!������?�, 
��*��Q�A�� <�/ ��%.  

R������ '�*� '5('15) � '5(W4) "� "��� ���*�����?� Be*N2 ����*�!?;��? " ����"��' ��-
!�H���?'� �������$ � �*��$ �6 ��������� ��*��#����. R ������!!�� BeCN2 � BeSiN2 ���/; 
��*��#���/ �����"!?;� ������� IV ��/���, � *!? BeGeN2 � BeSnN2 <�� ��*��#���� �6 �����-
��" Be. �!�*/;A�? ������� '5(
5) +��������� �H/�!�"!��� ��!�H���?'� ��*��#���� Be � N "� 
"��� ������� ���*�����?�, 6� ���!;�����' BeGeN2, " ������' <�� '�*� �'��� ?"�� "���Q��-
��$ �������$ ��������. �!? ������� '5(W3) " ���*�����?� BeCN2 � BeSiN2 ����������'� ?"-
!?;��? ��!�H���? *"/� ��������� ��*��#����, � *!? BeGeN2 � BeSnN2 ����"�/; ��!% ����;� 
��!�H���? ��*��#���� Be � N. D������ '5(W4) ���������6/���? �!�H�'� �6'�����?'� 6�"���-
'���� "�!�*�" ��*��#���� ��� ���!�*�"���!%��' ������*� �� ���*�����? � ���*�����;. �!? 
��'�$ ��6��$ ���������$ ������� ��H!;*����? ���H�!%��? ���*��&�? ���������? *�!� "�!�*� 
�������" IV ��/��� � /'��%#���� *�!� "�!�*�" ����" Be � N ��� ������*� C � Si � Ge � Sn.  
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Y!�"��� *��������"� ���"�����&����� '���*�" — �H�HA���"!���� <!���������� ��6� 
(����*� � "�!;�����' "�/������� <!��������� �����?��$), /��� ����� � �����!?&��, '����-
'�!%�� ������ ��#���� 6�*��� �� /��"�� ��"��'����$ �������, ��� " �������' ����� �H�����-
"����? "/�!���"����' ��*�"�*/�!%��� �"�$��" ��*�!%��� ���'�", ��'������� �"?6�$. F��,  
" ���������, ���"�*�� � ���!�6/ �?*�"�� 6�"���'����$ " ��/���� �6�<!��������� ���*�����$ 
�� ������"����' /��"��. ��6!����� ���"�����&����� '���*� "����!���? ������������� 
���/��/���� �*���& — ������ 6��?*�", 6���!�������$ �"?6�$ � �.�. — ��/*���������"�'�  
� ����*�� ���"�*?� � 6������!%��' ��!�����"����' ��!���?'. R �� Q� "��'? " +���'���!�-
�������� '���*�� � ��'��� ����!� " ����"/ '�*�!���"���? "6��'�*�$��"�? ���/��/���� �*�-
��& 6��!�*�"�;��? ����'����, �'�;A�� ���6�����$ +�6������$ �'��! � ��'�����/; �����-
*/. o�!� <�� ����'���� ����*�!?;��? �/��' ��*����� ��* ��*�Q��� <������'����!%��� �!� 
������������� *�����, �� ��!��$ +������$ ������ '�Q�� H��% "�������"!�� � *��������� "�-
����$ �������%;. ����*�!����� ��� <��' ����'���� '��/� " *�!%��$#�' ����!%6�"��%�? ��� 
*!? ������"����� �&���� �����-!�H� +�6������� �!� +�6���-��'������� "�!����, ��� � *!? 
��!�����"����� "����!���$ " �?*�� �6����/��/���� ���*�����$. >��!�*��� ���6�"����? "�6-
'�Q��' �6-6� �"�$��" ���������'����� (� ���!�*/;A�$ ����������"��$) ����'����" "6��'�-
*�$��"�?. ��$*����� +���'���!��������� �����&��!� ����!%6/;��?, " ���������, ��� '�*�-
!���"���� '���*�'� '�!��/!?���$ *���'���, �����!%�/ ���"�����&����� '���*� ��6"��� 
���� �A� �!�H� � ����!%6/;��? *��������� ��*��. ��6/'��� ��������� ���"�����&����� � +�-
��'���!��������� '���*�" ���H���� ��!�6�� ��� '�*�!���"���� ��!�H���!%��� �������" ��-
������������ ���*�����$. X*��% ��� *�+�&��� (�!� ��!��' ���/���"��) <������'����!%��� 
*����� &�!����H��6�� "����!��% ���/��/���� ����'����, � ���Q� +������$ ������ " &����� 
6��� 9��!!;<�� �� ����"� ���"�����&����� '���*�". F�� ������� '��/� �!/Q��% ����"�$ *!? 
���'�����? ������-!�H� +���'���!���������� '���*� '�*�!���"���? ��!���� +�������� 
�������. ����*�!����� ��� <��' ����'���� ��!�"��� "6��'�*�$��"�? H/*/� ��!�6��'� ��� 
���!�*�"���� ����"����"/;A�� �6�<!��������� �?*�". 
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