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������� ab initio ����������������� (����� VASP) � �����! "���������# ����������-
��� �$�����-������%������"� ���������� (GGA) �����&� �'+/��� ���%��� '���3���% 
������ Be ������� Li � Na �� 7��������&� � ��"����&� ���#���� �8����������$��"� 
��������� $������% BeO ��� ������������ �������� 0,028. �����������, /�� ��� ���-
����� � ������ :�� ������� Li ������� �������% ����"�����#, ��"�� ��� ��% ������& 
BeO:Na '� �/�� �������# ���%��'���� 2�-�����%��# ������ ���������, ���+<�83�! 
�������&# �����, � ������� ��'����8� ��"����&� ������& (�0,8 �: �� %/�#�+). =�� 
�������� � ������ :�� ����% ������ :��:Li ����$������ �����������$�&# ���, � ��� 
�������� ������ �����% ������ :��:Na ����� ��� ��"�����"� ���+�������. 
 
� % & ' � � ( �  $ % � � �: ����� $������%, ������� ����%, �����%, 7��������&�, ��"���-
�&� ���#����, �������������. 

 
����� $������% (:��) � �������� �� �"� ������ �$����8� ��$���� +�����>�&! ?�'���-

!���/����! ���#���, /�� ������ 7�� ��������& �����������&�� ��% ���������% � 7��������-
��, �%�� ���&! �$�����# ��!���� � �������>��"� ���$����������% [ 1 ]. 
���� ��"�, :�� ���-
�����<�� � �$@�����+ ����#���+ II—VI � III—V ������ — @�����'���&! ���+�����������, 
�����&� � ��������� ����% ��������8� $��>@�� �������� ��� ������& ��% ���+/���% ���&! 
���������� � ���������>�&�� ��"����&�� � ����������&�� !��������������� — � /�����-
���, ��� �! ��"�������� ��'��/�&�� ������%�� (�$'�� [ 2 ]).  

: ��������� "��& � �����! ab initio ������� �&������& ��$��& [ 3—9 ] �� �����������8 
���%��% �� ������ :�� ��'��/�&! �������# (d-��������, sp-7�������� — $���, +"������ � �'�-
��), � ���<� ��@���/�&! �������#. : /��������, $&�� �$���+<��& ���&� 7??���& �������	-
��
����	
���	�	 ����"��/�����% ����������&! ������ (:��:3d-������&, :, C, N) [ 4, 6 ], 
�-
�����	��	-��
����	
���	�	 ����"��/�����% �����!�������/����"� :�1–%O [ 5 ] � ��������	-
�	� (�������	-
������	��	�	) ����"��/�����% Be� — � ����+������ �������# 2�-7�������� 
� �������&! �������# [ 7 ]. H&�� +����������, /�� �������� d- ��� sp-�������#, � ���<� ���-
�+������ ��@���/�&! �������# � ������ $������% ��<�� ��'�����> ���+/��> �� �"� ������ 
@�����# ������ ���&! ���������� — ��� ����"����&! (�������� ��� ���+�����������), ���  
� ��"����&! (��������, ���+����������� ��� ���+��������) [ 8 ]. 
���� ��"�, ����'���, /�� 
7??���& ��������- � �����������-���+���������"� ����"��/�����% ��<�� �<����> � ���-
�+������ sp-�������# ��% �������+��+���������"� :��, � /��������, ��% $������#-������&! 
������+$�� [ 9 ]. 

: �����%3�� ���$3���� ������%��% ��'+�>���& ab initio �����������# ���%��% �� 7���-
�����&� ���#���� �8����������$��"� :�� �3� ����"� ���� ��?�����: s-�������# '���3���%, 
� ��/����� �����&! �& ����������� ����# � �����#. �������, /�� 7�� 7������& ��"+� ��� ���- 
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���. 1. )#��%!: ����&� ������&� ����-
����� 7��������&! �����%��# ������ 
$������% � ������>8 Li (1) � Na (2). 
)��*!: ������&� ��������� s (�+��-
���) � � (����@�&� �����) �������&! 
������ ����% � �����%. EF — +�����>  
                      U���� (0 7:) 

 
�+��������> � �$��'��! $������#-
�������# �������� ��� �! �����'�, 
��� � �������>�� �������������>�% 
� ������ :�� ��% ����?������ 
���#��� ���������� (��. [ 1 ]).  

���/��& ��������� � �����>-
'������� ������ ����!W%/���; �/��-
�&#� :�� ����&���� 72-������# 
����!W%/�#��# :�36�36, �������&� ������& BeO:Li � BeO:Na ("�� ����& 3���/�&! �������� 
����3����> � +'�& �����@���� :�) ������������ %/�#���� :�35Li�36 � :�35Na�36. 	���� �$-
��'��, $&�� �'+/��& �������&� ������& BeO:Li � BeO:Na � ?�����>��# ���!��������# 
:�0,972Li0,028� � :�0,972Na0,028�. 

:&/������% ��������� ������� ����������&! ������������&! ���� (PAW) � �����! 
?������'�� ������ ?+��������� ��������� (����� VASP [ 10, 11 ]) � �������>��# �$�$3����# 
"���������# �������������# �$�����-������%������"� ���������� (GGA) � ?���� PBE [ 12 ]. 
��% ����"��������% �� '��� H����87�� �����>'����� ����� �����7���� [ 13 ]. ������������&� 
7??���&, ��'����83�� ��� ��������� ��������"� �����, +/��&���� �� ������ ���/��� ��� F , 
��#���+83�! �� ����&. 
������# �!�������� ��� ������'���� "�������� �������������� +�-
����8 F < 0,005 7:/Å. : ����-���%��'�����&! ���/���! ��������"��� ?������"����&# ��� 
��"�����"� +���%��/���%. 

������&� ��'+�>���& ���/���� �����������& �� ���. 1 � 2. �! �����' �������� � ����+8-
3�� '���8/���%�. 

: ��"����� � ����@����+83��� ����&�� (��. �$'�� � [ 8 ]), ��@� ���/��& ����'���, /�� 
�������� �����%��� $�'��?�����"� :�� — ����"������; �"� �������>8 '��%��% ��������% '��� 
�$��'����� �����+3�������� 2�-��$����%�� ��������� (� ����# ������>8 Be2s,2p-�����%��#) 
� �������� �� ���$����# Be2p-����$��# '��& ������������ ��%��# '����3����# 3��>8 
�7,8 7:. 


�� ����� �' ���. 1, ��?���� 7���������, �$+��������&# '�����# ����� Be �� Li, �����-
��� � +���>@���8 ������� '��������% ��������# '��& (:^) ������ $������%, � +�����> U���� 
(EF) ����"����% � "�+$> :^. : ��'+�>���� ������ ������& BeO:Li ����� �����������$�&# ���. 
�������� �����%��� ��% :�0,972Li0,028� — ����"������. 

=���������>�� ���# ��'+�>��� ���+/�� ��% ������& BeO:Na (��. ���. 1). 
�� � ��% ���-
�&�+3�# ������&, ��% BeO:Na �����!���� ���3���� EF � "�+$> :^, �?�����������# �����+-
3�������� 2�-�����%��%�� ���������. ������ � 7��� ��+/�� ��$�8�����% '������� �������� 
���3������� �����%��#: ��� ��<�� �����> �' ���. 1, ������ :�0,972Na0,028� ��������� ���, !�-
�������&# ��% ��� ��'&����&! ��"����&! ���+�������� (�=�, ��. [ 2 ]), ��"�� ��% ����# ���-
����# ���������& ��������> ��������# �� +����� U���� N�(EF) � 0 � �� ������ �����<�� '�- 
 

���3���+8 3��>, ��"�� ��� ������ ��������� �����%��# 
��������# � �����������<��# ��������# ����� ����� ��-
���������$�&# ���: N�(EF) > 0.  
 

���. 2. =������>��% �������% ��������> 2�-�����%��# $��<�#-
@�! � ���������+ ����+ �����% ������ ��������� � �������  
                          BeO:N. EF —+�����> U���� (0 7:) 
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�����' �������>�&! =� ��������>���+��, /�� �$���+<���&# 7??��� �$+������� ���<�� 
���"� �������# ���%��'����# '�� 2��,� /��&��! ������ ���������, ���������+83�! ������-
�&# ���� Na Na

4(O ). �' ���. 2 �����, /�� ��% �&�����������# ���������& �����'+���% �'��%-
������ �����%���: �����%��% ONa2�� �������>8 '�������&, � N�(EF) = 0. ���$����, ��% ��'��-
�������# ���������& EF ���������� /����/�� '��%�+8 �����+ �����%��# ONa2��, � ������ ���-
�� �������/����# !�������. : ��'+�>���� ��% ������& :�0,972Na0,028� �����������> $+��� ��+-
3�����%�>�% '� �/�� ������&! �����%��# ONa2��.  

=�����>�+ ��% :�0,972Na0,028� �������� ���3������� ���&�&��8� � �������� 2�-�$���/�� 
������ ���������, ���+<�83�! ��?���, �� �� 7��! �����! �$��'+8��% ��������>�&� �����>-
�&� ��"����&� 7??���&, �������%83�� �$3�# ��"����&# ������ ������&, �����&#, �� ���-
�&� ��@�! ���/����, �������%�� ����� 0,81�: �� %/�#�+. 

	���� �$��'��, � ����/�� �� ��+"�! �������&! ������ (:��:3d-������&, :, C, N), "�� ��"-
����&# ������ %/�#�� ��������� � �������� '� �/�� �	���
����� �	������� ��������� 
�	����	
 ��������� ��	�	
 (��. �$'�� [ 8 ]), ��% :��:Na ��"����&# ������ %/�#�� ������-
��� '� �/�� 
	�����	
���� ��������� �	����	
 �� ��	��� ����	�	
�, �		�
��������� 
�������. 


�/�������� ������+ �$���+<����"� 7??���� ��<�� ��%����> � ����3>8 ����+83�# ���-
���# �!��&. =�� '���3���� � �����@���� $������% Be2+ � Na1+ �'���%���% $��<��� ���+<���� 
������ ONa �� [Be2+]4 �� [Be2

3
�Na1+], ������% � +���>@���8 7??�������"� ����<����>��"� '��%-

�� ��������# �?��& ONa. 
�� ���������, 7���"�% ��%'� ONa 2�-'�� +���>@����%, � 7�� '��& ����-
"�8��% � �$����> '����3����# 3��� ������&, ���/�� '� �/�� ��?����� 7��������� /���> ONa  
2�-�����%��# ���'&�����% ���$����#. c��, ��� ����'��� ��@� ���/��&, �������� � ���������# 
�������# ���%��'���� ONa 2�-'�� � �$3��+ �=� ���+ ������� ������& :�0,972Na0,028�. 

=��/������, /�� �����"�/�&# (�����������-���+��������&#) ��!���'� ?����������% 
�� �$���+<�� ���� ��% �����!�������/����"� (�� �����@���� $������%) ������ $������% 
:�1–%O [ 5 ]. ��������� +��'��>, /�� ������> �������# ���%��'���� �, ��������������, ����/��& 
���+��������&! �� $��<�#@�! � �������� (������� Na) �����! ��������� (��% :�1–%O �� � 
� 1,9�:, � ���/��� �� %/�#�+ [ 5 ]) ���'&��8��% ������������>�&�� ��?����+ 7���������, "�-
�����+��&! ��������# (2�) ��� ������>8 �����% (1�) � ���������. 

: '���8/���� �������, /�� ���+������ ����"��/�����% ������ ��������� � ����+������  
s-������� ��% ������& BeO:Li ��<�� $&�> ��%'��� �� ���+��+��&� ?�������: ��'��/�%�� ���-
�&! ����+��� Li � Na �, ��������������, !��������� ��������#�� O2�-'��, ���������+83�# 
������> ������ ���������. c��� ������ ���$+�� ���>��#@�! �����������#. 

 
��$��� ������<��� �����#���� ?����� ?+���������>�&! �����������#, ������ 08-08-

00178-�. 
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