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1 Ââåäåíèå

Îðãàíè÷åñêèå ìîëåêóëÿðíûå íèçêîðàçìåðíûå ïðîâîäíèêè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îñîáûé
êëàññ îáúåêòîâ â ôèçèêå òâ¼ðäîãî òåëà. Èíòåðåñ ê íèì âûçûâàåòñÿ ïðåæäå âñåãî ñó-
ùåñòâîâàíèåì ÿâëåíèé ïåðåíîñà â íèçêîðàçìåðíûõ ñèñòåìàõ, äëÿ êîòîðûõ õàðàêòåðíû
ñèëüíûå ýëåêòðîí-ýëåêòðîííûå âçàèìîäåéñòâèÿ. Îòëè÷èòåëüíàÿ ÷åðòà ýòèõ ìàòåðèà-
ëîâ - âûñîêàÿ àíèçîòðîïèÿ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ, îáóñëîâëåííàÿ àíèçîòðîïèåé ìåæìî-
ëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Â ðåçóëüòàòå, íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî ýëåêòðîííàÿ ñèñòåìà
âêëþ÷åíà â îáú¼ìíóþ êðèñòàëëè÷åñêóþ ðåø¼òêó, îíà ìîæåò ïðîÿâëÿòü ñâîéñòâà, õà-
ðàêòåðíûå äëÿ îäíî- è äâóìåðíûõ ñèñòåì [1].

Îñíîâíûì êëàññîì íèçêîðàçìåðíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ïðîâîäíèêîâ ÿâëÿþòñÿ êàòèîí-
ðàäèêàëüíûå ñîëè íà îñíîâå π-îðãàíè÷åñêèõ äîíîðîâ. Ýòî êâàçèäâóìåðíûå ñèñòåìû,
èìåþùèå ñëîèñòóþ òîïîëîãèþ (ðèñ. 1), äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû êîòîðûõ õàðàê-
òåðíî íàëè÷èå ïðîâîäÿùèõ êàòèîí-ðàäèêàëüíûõ ñëî¼â, ÷åðåäóþùèõñÿ ñî ñëîÿìè àíèî-
íîâ [1]. Êàòèîííûå è àíèîííûå ñëîè ïðîñòðàíñòâåííî õîðîøî ðàçäåëåíû â êðèñòàëëå,
îáðàçóÿ äâå ïîäðåø¼òêè. Çîíó ïðîâîäèìîñòè ôîðìèðóþò íàèâûñøèå çàíÿòûå ìîëåêó-
ëÿðíûå îðáèòàëè êàòèîí-ðàäèêàëîâ. Ïåðåêðûâàíèå ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé äîíîðíûõ
ìîëåêóë â ñëîÿõ ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ øèðîêèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí. Â îáùåì ñëó÷àå,
íåïîëíûé ïåðåíîñ îáîáùåñòâë¼ííûõ ýëåêòðîíîâ äîíîðíîãî ñëîÿ íà àíèîííûé ñëîé ïðè-
âîäèò ê ÷àñòè÷íî çàïîëíåííûì çîíàì, à ñëåäîâàòåëüíî, ê ìåòàëëè÷åñêîìó ñîñòîÿíèþ
ýòèõ ñîëåé. Àíèîíû, âûïîëíÿþùèå ôóíêöèþ àêöåïòîðîâ ýëåêòðîíîâ, âëèÿþò íà òèï
óïàêîâêè äîíîðíûõ ìîëåêóë, îò êîòîðîãî çàâèñèò õàðàêòåð òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ. Îíè
íå ïðèíèìàþò íåïîñðåäòñâåííîãî ó÷àñòèÿ â ïðîâîäèìîñòè, íî, îáëàäàÿ ñîáñòâåííûìè
ñïåöèôè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè, ìàãíèòíûìè, îïòè÷åñêèìè, ôîòîàêòèâíûìè èëè äðóãèìè,
ìîãóò áûòü îòâåòñòâåííûìè çà ñîîòâåòñòâóþùèå ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà êðèñòàëëîâ.

Íàèáîëåå èçâåñòíûìè ïðåäñòàâèòåëÿìè îðãàíè÷åñêèõ íèçêîðàçìåðíûõ ïðîâîäíèêîâ
ÿâëÿþòñÿ ñîëè íà îñíîâå BEDT-TTF (áèñ(ýòèëåíäèòèî)òåòðàòèàôóëâàëåí, ñîêðàù¼ííî
ET) è åãî àíàëîãîâ (ðèñ. 2).

Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè ñèíòåçèðîâàíî áîëüøîå êîëè÷åñòâî êàòèîí-ðàäèêàëüíûõ ñî-
ëåé íà îñíîâå ET ñ ðàçëè÷íûìè àíèîíàìè. Èõ êðèñòàëëû ìîãóò ïðîÿâëÿòü ðàçëè÷íûå
ïðîâîäÿùèå ñâîéñòâà: ñðåäè íèõ åñòü ïîëóïðîâîäíèêè; ìåòàëëû ñ ïåðåõîäîì ìåòàëë-
äèýëåêòðèê ïðè îïðåäåë¼ííîé òåìïåðàòóðå; ìåòàëëû, ñòàáèëüíûå äî íèçêèõ òåìïåðà-
òóð 0.5 � 1.5 Ê; ìåòàëëû ñ ïåðåõîäîì â ñâåðïðîâîäíèêè; äèýëåêòðèêè, â êîòîðûõ ñ
ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû ïðîâîäèìîñòü ñíà÷àëà ïàäàåò, çàòåì íà÷èíàåò âîçðàñòàòü è
ïðè îïðåäåë¼ííîé òåìïåðàòóðå ïðîèñõîäèò ïåðåõîä â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå [2].

Â ýòîé ðàáîòå áûëî ïðîâåäåíî ðåíòãåíîñòðóêòóðíîå èññëåäîâàíèå êðèñòàëëîâ äâóõ
íîâûõ îðãàíè÷åñêèõ ïðîâîäíèêîâ íà îñíîâå ET ñ àíèîíîì [ReCl6]2−, è ïîëó÷åííûå
ñòðóêòóðíûå äàííûå áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ ðàñ÷¼òà çîííûõ ñòðóêòóð. À òàêæå áûëè
ïðîâåäåíû èçìåðåíèÿ òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ïðîâîäèìîñòè.
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Ðèñ. 1: Ñëîèñòàÿ ñòðóêòóðà êàòèîí-ðàäèêàëüíûõ ñîëåé.

Ðèñ. 2: Îðãàíè÷åñêèå π-äîíîðû.
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2 Òåîðèÿ

2.1 Ðåíòãåíîñòðóêòóðíûé àíàëèç

Àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé íà êðèñòàëëè÷åñêîé ðåø¼òêå, íàçûâàåìàÿ
ñòðóêòóðíîé àìïëèòóäîé, îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùåé ôîðìóëîé:

Fhkl = Φ(ρ(~r)) =

∫
ρ(r)e2πi(~rj ~Hhkl)d~r =

n∑
j=1

fjT e
2πi(~rj ~Hhkl), (1)

ãäå ρ(~r) - ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ÿ÷åéêå,

n - ÷èñëî àòîìîâ â ÿ÷åéêå,

rj - êîîðäèíàòû àòîìîâ,

fjT - àòîìíî-òåìïåðàòóðíûé ôàêòîð.

Èíòåíñèâíîñòü ìàêñèìóìà íà äèôôðàêöèîííîé êàðòèíå ïðîïîðöèîíàëüíà êâàäðàòó
ñòðóêòóðíîé àìïëèòóäû:

Ihkl ∝ |Fhkl|2. (2)

2.1.1 Ðàñøèôðîâêà ñòðóêòóðû. Ïðÿìûå ìåòîäû

Äëÿ òîãî, ÷òîáû âîññòàíîâèòü ôóíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â êðè-
ñòàëëå, íåîáõîäèìî âû÷èñëèòü îáðàòíîå ïðåîáðàçîâàíèå Ôóðüå îò ñòðóòóðíîé àìïëèòó-
äû. Íî èç èíòåíñèâíîñòè ìàêñèìóìà íà äèôôðàêöèîííîé êàðòèíå ìû ïîëó÷àåì òîëüêî
ìîäóëü ñòðóòóðíîé àìïëèòóäû è íèêàêîé èíôîðìàöèè î å¼ ôàçå. Òåì íå ìåíåå ñóùå-
ñòâóþò ìåòîäû, ïîçâîëÿþùèå ïî íåêîòîðîé ñîâîêóïíîñòè âåëè÷èí FH äîñòîâåðíî èëè
ñ íåêîòîðîé âåðîÿòíîñòüþ îïðåäåëèòü ôàçû αH .

Â îáùåì ñëó÷àå ñèììåòðèè 1 ôàçà αH ìîæåò ïðèíèìàòü ëþáûé çíà÷åíèÿ èç îòðåçêà
[0, 2π], à ïðè íàëè÷èè öåíòðà ñèììåòðèè 1̄ � âñåãî äâà çíà÷åíèÿ: 0 è π.

Ïîñêîëüêó ôàçû îïðåäåëÿþòñÿ êîîðäèíàòàìè àòîìîâ, äëÿ èõ íàõîæäåíèÿ èñïîëü-
çóþò åäèíè÷íûå ñòðóòóðíûå àìïëèòóäû F̂H , íå çàâèñÿùèå îò àòîìíîãî ôàêòîðà:

F̂H = FH/

N∑
j=1

fjT . (3)

Â òåîðèè ïðÿìûõ ìåòîäîâ ðàññìàòðèâàþò ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó àìïëèòóäàìè, ìî-
äóëÿìè àìïëèòóä èëè êâàäðàòàìè ìîäóëåé ñîâîêóïíîñòè îòðàæåíèé, èíäåêñû êîòîðûõ
ÿâëÿþòñÿ ëèíåéíûìè êîìèíàöèÿìè äðóã äðóãà, íàïðèìåð H1, H2, H1−H2. Òàêîãî ðîäà
êîìáèíàöèè èäíäåêñîâ ñîîòâåòñòâóþò ñóììàì èëè ðàçíîñòÿì âåêòîðîâ H1, H2, . . . , Hn
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îáðàòíîé ðåø¼òêè è ìîãóò áûòü çàïèñàíû â âèäå ìàòðèöû
0 H̄1 . . . H̄n

H1 0 . . . . . .
H2 H2 −H1 0 . . .
. . . . . . . . . . . .
Hn Hn −H1 . . . 0

 . (4)

Äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ôàçîâûõ ñîîòíîøåíèé ïðèìåíÿåòñÿ ðÿä ïîäõîäîâ, òàêèõ êàê ðàñ-
ñìîòðåíèå òðèãîíîìåòðè÷åñêèõ ôîðìóë èëè íåðàâåíñòâà Êîøè. Íàïðèìåð, äëÿ öåí-
òðîñèììåòðè÷íîé ñòðóêòóðû ñ äâóìÿ àòîìàìè â ÿ÷åéêå F̂H = cos(2πrH) è ñ ó÷¼òîì
ðàâåíñòâà 2 cos2 α = 1 + cos 2α ñëåäóåò

F̂ 2
H =

1

2
+ F̂2H . (5)

Íåðàâåíñòâà ìåæäó F̂ è F̂ 2, ñëåäóþùèå èç íåðàâåíñòâà Êîøè∣∣∣∑ ajbj

∣∣∣2 ≤∑ a2
j

∑
b2
j , (6)

â îáùåì è êîìïàêòíîì âèäå ñîäåðæàòñÿ â äåòåðìèíàíòå ñâÿçè:

det


1 F̂H̄1

. . . F̂H̄n

F̂H1 1 . . . . . .

F̂H2 F̂H2 − F̂H1 1 . . .
. . . . . . . . . . . .

F̂Hn F̂Hn − F̂H1 . . . 1

 ≥ 0. (7)

Ïðèìåíÿÿ ýòî íåðàâåíñòâî ê ðàçëè÷íûì êîìáèíàöèÿì âåêòîðîâ H îáðàòíîãî ïðîñòðàí-
ñòâà, ìîæíî ïîëó÷èòü, íàïðèìåð, ñëåäóþùèå ñîîòíîøåíèÿ:

• âçÿâ H1 = H2, ïîëó÷èì F̂ 2
H ≤ 1

2
+ 1

2
F̂2H ;

• äëÿ H1 + H2 + H3 = 0 èëè H3 = H2 ± H1 ïîëó÷èì 1 − F̂ 2
H1
− F̂ 2

H2
− F̂ 2

H2±H1
+

2F̂H1F̂H2F̂H2±H1 ≥ 1, ò. å. åñëè F̂ 2
H1

+ F̂ 2
H2

+ F̂ 2
H2±H1

≥ 1, òî SH1SH2 = SH2±H1 ;

• äëÿ H1 +H2 +H3 +H4 = 0, φ = φ1 + φ2 + φ3 + φ4:

� åñëè ìîäóëè H1+H2, H2+H3, H3+H1 âåëèêè, òî íàèáîëåå âåðîÿòíîå çíà÷åíèå
φ = 0,

� åñëè ìîäóëè H1 +H2, H2 +H3, H3 +H1 ìàëû, òî íàèáîëåå âåðîÿòíîå çíà÷åíèå
φ = π.

Ìåòîäàìè íåðàâåíñòâ ìîæíî ñðàâíèòåëüíî ïðîñòî àíàëèçèðîâàòü ñòðóêòóðû, ñî-
äåðæàùèå äî 20�40 àòîìîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå. Ïîñëå íàõîæäåíèÿ ôàç ñòðóêòóð-
íîé àìïëèòóäû, ìîæíî âû÷èñëèòü ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â êðèñòàëëå,
ìàêñèìóìû êîòîðîé ñîîòâåòñòâóþò ïîëîæåíèÿì àòîìîâ.
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2.1.2 Óòî÷íåíèå ñòðóêòóðû

Óòî÷íåíèå ñòðóêòóðû ïðîâîäèòñÿ ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ, â êîòîðîì ìèíè-
ìèçèðóåòñÿ âçâåøåííûé wR2 ôàêòîð, îïðåäåëÿþùèéñÿ ôîðìóëîé

wR2 =

[∑
w(F 2

exp − F 2
c )2∑

w(F 2
exp)

2

]1/2

, (8)

ãäå âçâåøèâàíèå ïðîèñõîäèò ïî ñëåäóþùåé ñõåìå, ðåàëèçîâàííîé â ïðîãðàììå shelx [3]:

w =
1

σ2(F 2
exp) + (aP )2 + bP

, P =
2F 2

c + max(F 2
exp, 0)

3
. (9)

Äëÿ îöåíêè òî÷íîñòè ðåøåíèÿ ñòðóêòóðû òàêæå èñïîëüçóåòñÿ òàê íàçûâàåìûé R-
ôàêòîð, ðàâíûé

R1 =

∑
||Fexp| − |Fc||∑
|Fexp|

. (10)

2.2 Çîííàÿ ñòðóêòóðà

2.2.1 Òåîðèÿ ìîëåêóðÿðíûõ îðáèòàëåé

Êàê èçâåñòíî, óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà äëÿ ñèñòåì ñ áîëåå ÷åì îäíèì ýëåêòðîíîì, â òîì
÷èñëå äëÿ ìîëåêóë, íå ðåøàåòñÿ àíàëèòè÷åñêè. ×òîáû ïîëó÷èòü ïðèáëèæ¼ííîå ðåøåíèå,
íóæíî ñäåëàòü ðÿä äîïóùåíèé. Ñàìûé óäîáíûé è ïðîñòîé ñïîñîá îïèñàíèÿ ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðû ìîëåêóë äà¼ò òåîðèÿ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé. Ïóñòü ìîëåêóëà èìååò Ne

ýëåêòðîíîâ (e1, e2, . . . , eNe), è Nn ÿäåð. Êîîðäèíàòû ýëåêòðîíîâ ei è ÿäåð Nj ðàâíû ~ri
è ~Rj ñîîòâåòñòâåííî. Òåîðèÿ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé îïèðàåòñÿ íà ñëåäóþùèå òðè
ïðèáëèæåíèÿ:

1. Ïðèáëèæåíèå Áîðíà-Îïïåíãåéìåðà ñîñòîèò â ðàçäåëåíèè äâèæåíèÿ ýëåêòðî-
íîâ è ÿäåð, îñíîâàííîì íà òîì, ÷òî ñêîðîñòü ïåðâûõ ìíîãî áîëüøå. Òàêèì îáðàçîì,
äâèæåíèå ýëåêòðîíîâ îïèñûâàåòñÿ âîëíîâîé ôóíêöèåé Ψe(~ri. ~Rj), ãäå ~ri âûñòóïà-

þò â êà÷åñòâå ïåðåìåííûõ, à ~Rj - ïàðàìåòðîâ, à êîëåáàòåëüíîå äâèæåíèå ÿäåð �

âîëíîâîé ôóíêöèåé Ψn( ~Rj). Òîãäà âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ñèñòåìû ðàâíà èõ ïðîèçâå-
äåíèþ:

Ψ(~ri, ~Rj) = Ψe(~ri, ~Rj)×Ψn( ~Rj), (11)

à ýíåðãèÿ ñèñòåìû ñóììå ýíåðãèé ÿäåð è ýëåêòðîíîâ:

E = Ee + En. (12)

2. Â îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèè äâèæåíèå êàæäîãî ýëåêòðîíà ðàññìàòðè-
âàåòñÿ îòäåëüíî â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî îí íàõîäèòñÿ â óñðåäí¼ííîì ïîòåíöèàëå,
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ñîçäàâàåìîì îñòàëüíûìè ýëåêòðîíàìè. Òàêèì îáðàçîì, êàæäûé ýëåêòðîí îïèñû-
âàåòñÿ ýôôåêòèâíûì îäíîýëåêòðîííûì ãàìèëüòîíèàíîì ĥ(ei), êîòîðûé çàâèñèò
òîëüêî îò ïîëîæåíèÿ ýëåêòðîíà, òî åñòü ~ri. Òîãäà âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ñèñòåìû
ýëåêòðîíîâ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå äåòåðìèíàíòà Ñëåéòåðà:

Ψe =
1√
n!

∣∣∣∣∣∣∣∣∣
φ1(r1) φ2(r1) . . . φn(r1)
φ1(r2) φ2(r2) . . . φn(r2)

...
...

. . .
...

φ1(rn) φ2(rn) . . . φn(rn)

∣∣∣∣∣∣∣∣∣ , (13)

ãäå φ(~r) - ìîëåêóëÿðíûå îðáèòàëè.

3. Ñîãëàñíî ïðèáëèæåíèþ ÌÎ ËÊÀÎ ìîëåêóëÿðíàÿ îðáèòàëü ìîæåò áûòü ïðåä-
ñòàâëåíà â âèäå ëèíåéíîé êîìáèíàöèè àòîìíûõ îðáèòàëåé {χj, j = 1, . . . , N0} ðàç-
íûõ àòîìîâ â ìîëåêóëå:

φ =

N0∑
j=1

cjχj, (14)

ãäå ñóììèðîâàíèå îáû÷íî îãðàíè÷åíî âàëåíòíûìè àòîìíûìè îðáèòàëÿìè, õîòÿ
èíîãäà îíî âêëþ÷àåò òàê æå ïåðâóþ ñâîáîäíóþ àòîìíóþ îðáèòàëü.

2.2.2 Ñåêóëÿðíûå óðàâíåíèÿ

Çàïèøåì óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà äëÿ ìîëåêóëÿðíîé îðáèòàëè φ :

ĥφ = Eφ (15)

è ïîäñòàâèì φ èç óð. (14):
N0∑
j=1

cj

(
ĥχj − Eχj

)
= 0. (16)

Óìíîæèâ ëåâóþ ÷àñòü óðàâíåíèÿ íà χ∗i è ïðîèíòåãðèðîâàâ ïî ïðîñòðàíñòâåííûì êîîð-
äèíàòàì, ïîëó÷èì ñèñòåìó èç N0 òàê íàçûâàåìûõ ñåêóëÿðíûõ óðàâíåíèé ñ N0 íåèçâåñò-
íûèìè {cj}:

N0∑
j=1

(hij − ESij) cj = 0, i = 1, . . . , N0, (17)

ãäå
hij = 〈χi|ĥ|χj〉, Sij = 〈χi|χj〉. (18)

Ýòè óðàâíåíèÿ õàðàêòåðèçóþòñÿ ñåêóëÿðíûì äåòåðìèíàíòîì

|h− ES|, (19)

ãäå h è S - ìàòðè÷íûå ïðåäñòàâëåíèÿ ãàìèëüòîíèàíà è åäèíè÷íîãî îïåðàòîðà ñîîòåò-
ñòâåííî â îðáèòàëüíîì áàçèñå {χj}. Ìàòðèöó S òàêæå íàçûâàþò ìàòðèöåé ïåðåêðûâà-
íèÿ.
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Åñëè ñåêóëÿðíûé äåòåðìèíàíò íåíóëåâîé, òî ñåêóëÿðíûå óðàâíåíèÿ èìåþò òîëüêî
òðèâèàëüíîå ðåøåíèå (cj = 0, j = 1, . . . , N0). Åñëè æå ñåêóëÿðíûé äåòåðìèíàíò ðàâåí
íóëþ, ñóùåñòâóþò íåíóëåâûå ðåøåíèÿ ñèñòåìû ñåêóëÿðíûõ óðàâíåíèé. Òàêèì îáðàçîì,
òîëüêî ýíåðãèè E, ÿâëÿþùèåñÿ ðåøåíèÿìè óðàâíåíèÿ

|h− ES| = 0, (20)

ñâÿçàíû ñ âîçìîæíûìè ñîñòîÿíèÿìè ýëåêòðîíîâ â ìîëåêóëå. Ýòî óðàâíåíèå ïîðÿäêà N0

íà E, ðåøåíèå êîòîðîãî äà¼ò N0 ðàçðåø¼ííûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè El (l = 1, . . . , N0). φl
� ìîëåêóëÿðíàÿ îðáèòàëü, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ýíåðãèè El. Ðåøåíèå ñèñòåìû ñåêóëÿðíûõ
óðàâíåíèé äëÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ El äà¼ò ïðåäñòàâëåíèå âñåõ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé
φl êàê ëèíåéíûõ êîìáèíàöèé àòîìíûõ îðáèòàëåé {χj}.

2.2.3 Ìåòîä Õàðòðè-Ôîêà

×òîáû íàéòè ðåøåíèå ñåêóëÿðíûõ óðàâíåíèé, íåîáõîäèìî çíàòü ãàìèëüòîíèàí ĥ, òî åñòü
ïîòåíöèàë ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ, â êîòîðîì äâèæåòñÿ ýëåêòðîí. Ïîñòðîåíèå ýòîãî
ïîëÿ ìîæåò îñóùåñòâëÿòüñÿ èëè ìåòîäîì ïîñëåäîâàòåëüíûõ ïðèáëèæåíèé, èëè ïðÿìûì
âàðèàöèîííûì ìåòîäîì. Â ìåòîäå Õàðòðè-Ôîêà èñïîëüçóåòñÿ ïåðâûé âàðèàíò: ñíà÷àëà
ðåøàåòñÿ çàäà÷à äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà â îïðåäåë¼ííîì ìîäåëüíîì ïîòåíöèàëå, êîòîðûé
äîëæåí êàê ìîæíî ëó÷øå îòîáðàæàòü âçàèìîäåéñòâèå äàííîãî ýëåêòðîíà ñ îñòàëüíûìè
ýëåêòðîíàìè è ÿäðàìè. Çàòåì ïîëó÷åííûé âîëíîâûå ôóíêöèè èñïîëüçóþòñÿ äëÿ òîãî,
÷òîáû óòî÷íèòü ïîòåíöèàë, ïîòîì íàõîäÿòñÿ âîëíîâûå ôóíêöèè â íîâîì ïðèáëèæ¼ííîì
ïîòåíöèàëå, è ýòà ïðîöåäóðà ïðîäîëæàåòñÿ äî äîñòèæåíèÿ ñõîäèìîñòè.

Óðàâíåíèÿ Õàðòðè-Ôîêà ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îäíîýëåêòðîííûå óðàâíåíèÿ òèïà
óðàâíåíèÿ Øð¼äèíãåðà, êîòîðûì ñîîòâåòñòâóþò îðáèòàëè φl :

F̂ φl = Elφl, (21)

ãäå ðîëü ãàìèëüòîíèàíà âûïîëíÿåò ôîêèàí:

F̂ [{φl}](1) = Ĥcore(1) +

n/2∑
j=1

{2Ĵj(1)− K̂j(1)}. (22)

Ôîêèàí ñîñòîèò èç ñóììû îäíîýëåêòðîííîãî îïåðàòîðà Ĥcore(1), ðàâíîãî ñóììå êèíåòè-
÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà (1) è îïåðàòîðà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè åãî âçàèìîäåéñòâèÿ
ñî âñåìè ÿäðàìè:

Ĥcore(1) = −1

2
∇2

1 −
∑ Zα

r1α

, (23)

è ñóììû îïåðàòîðîâ (2Ĵj(1) − K̂j(1)), îïðåäåëÿþùèõ âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíà (1) ñ
óñðåäí¼ííûì ïîëåì îñòàëüíûõ ýëåêòðîíîâ. Èõ äåéñòâèå íà îðáèòàëü φl îïðåäåëÿåòñÿ
ñëåäóþùèìè ñîîòíîøåíèÿìè:

Ĵi(1)φl(1) = φl(1)

∫
|ψi(2)|2

r12

dv2 (24)
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� îïåðàòîð Êóëîíà,

K̂i(1)φl(1) = φi(1)

∫
φ∗i (2)φl(2)

r12

dv2 (25)

� îáìåííûé îïåðàòîð.

Ïîäñòàíîâêà ôîêèàíà â ñèñòåìó ñåêóëÿðíûõ óðàâíåíèé äà¼ò ñèñòåìó óðàâíåíèé
Õàðòðè-Ôîêà-Ðóòààíà:

N0∑
j=1

(Fij − ElSij) clj = 0, i = 1, . . . , N0. (26)

2.2.4 Ðàñøèðåííûé ìåòîä Õþêêåëÿ

Òàê êàê ðåøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé Õàðòðè-Ôîêà-Ðóòààíà ìåòîäîì ïîñëåäîâàòåëüíûõ
ïðèáëèæåíèé ñîïðÿæ¼íî ñ áîëüøèìè âû÷èñëèòåëüíûìè òðóäíîñòÿìè, ÷àñòî ïîëüçóþò-
ñÿ òàê íàçûâàåìûìè ïîëóýìïèðè÷åñêèìè ìåòîäàìè, îäíèì èç êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ ðàñ-
øèðåííûé ìåòîä Õþêêåëÿ. Â í¼ì ïðåíåáðåãàþò ìåæýëåêòðîííûì âçàèìîäåéèñòâèåì, à
äëÿ íàõîæäåíèÿ íåäèàãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ hij èñïîëüçóþò ýìïèðè÷åñêóþ
ôîðìóëó Âîëüôñáåðãà-Ãåëüìãîëüöà:

hij = KSij
hii + hjj

2
, (27)

ãäå hii è hjj � èîíèçàöèîííûå ýíåðãèè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ñ îðáèòàëåé χi è χj ñîîò-
âåòñòâåííî. K � êîíñòàíòà, ðàâíàÿ 1,75. Íåñìîòðÿ íà ñâîé ýìïèðè÷åñêèé õàðàêòåð, ýòîò
ìåòîä äà¼ò äîñòàòî÷íî òî÷íûé ðåçóëüòàò [4].

2.2.5 Ìåòîä ñèëüíîé ñâÿçè, çîííàÿ ñòðóêòóðà

Â ïðèáëèæåíèè ñèëüíîé ñâÿçè ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî âáëèçè êàæäîé ìîëåêóëû ïîëíûé
ãàìèëüòîíèàí Ĥ ýëåêòðîíà ìîæíî àïïðîêñèìèðîâàòü ãàìèëüòîíèàíîì Ĥmol îòäåëüíîé
ìîëåêóëû. Áóäåì òàêæå ïðåäïîëàãàòü, ÷òî ñâÿçàííûé óðîâíè ìîëåêóëÿðíîãî ãàìèëüòî-
íèàíà õîðîøî ëîêàëèçîâàíû. Ââåä¼ì ïîïðàâêó ∆U(~r) ê ìîëåêóëÿðíîìó ãàìèëüòîíèàíó
äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïîëíîãî ïåðèîäè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà êðèñòàëëà:

Ĥ = Ĥmol + ∆U(~r). (28)

Áóäåì èñêàòü ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Øð¼äèíãåðà â âèäå ôóíêöèé Áëîõà

ψ(~r) =
∑
R

ei
~k~rφ(~r − ~R), (29)

ãäå ôóíêöèè φ - ëèíåéíûå êîìáèíàöèè ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé:

φ =
∑
n

bnχn. (30)
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Óìíîæèì óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà

(Ĥmol + ∆U(~r))ψ(~r) = ε(~k)ψ(~r) (31)

íà ìîëåêóëÿðíóþ îðáèòàëü χ∗m(~r) è ïðîèíòåãðèðóåì ïî ~r :

(ε(~k)− Em)〈χm|ψ〉 = 〈χm|∆U |ψ〉. (32)

Ïîñëå ïîäñòàíîâêè (30) ïîëó÷àåòñÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé íà êîýôôèöèåíòû bn, ðàâåíñòâî
íóëþ äåòåðìèíàíòà êîòîðîé, êàê è â ñëó÷àå ñåêóëÿðíûõ óðàâíåíèé (18), äà¼ò ðàçðå-
ø¼ííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè, òî åñòü çàêîí äèñïåðñèè.

Â îäíîìåðíîì ñëó÷àå îí ïðèíèìàåò ñëåäóþùèé âèä:

ε(k) = ε0 +

∑
n h(n)eikna∑
n S(n)eikna

, (33)

ãäå

h(n) = 〈χ(x)|h(x)|χ(x− na)〉, h(x) =
∑
m6=n

Un(x), (34)

S(n) = 〈χ(x)|χ(x− na)〉. (35)

Åñëè îãðàíè÷èòüñÿ òîëüêî áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè, òî

ε(k) = 2t cos(ka), (36)

ãäå t - èíòåãðàë ïåðåíîñà, êîòîðûé ìîæíî ïðèíÿòü ðàâíûì S ∗ 10ýÂ [5].
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3 Ýêñïåðèìåíò

3.1 Ñòðóêòóðíûé àíàëèç

Ðåíòãåíîâñêàÿ ñú¼ìêà êðèñòàëëîâ ïðîâîäèëàñü íà àâòîìàòè÷åñêîì äèôðàêòîìåòðå
ôèðìû OXFORD DIFRACTION (MoKα-èçëó÷åíèå). Ñòðóêòóðû áûëè ðàñøèôðîâàíû
ïðÿìûìè ìåòîäàìè ïî ïðîãðàììå SHELX97 [3]. Óòî÷íåíèå ïðîâîäèëîñü ïî ìåòîäó íàè-
ìåíüøèõ êâàäðàòîâ â àíèçîòðîïíîì ïðèáëèæåíèè äëÿ íåâîäîðîäíûõ àòîìîâ. Âû÷èñëå-
íèÿ è îáðàáîòêà äàííûõ ïðîâîäèëèñü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììíîãî ïàêåòà WinGX.

Ðèñ. 3: Êðèñòàëë α−(ET)8 (ReCl6)2 (DCE)4.

Ðèñ. 4: Êðèñòàëë δ−(ET)8 (ReCl6)3 (CB)1.0.
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3.2 Ðàñ÷¼ò çîííîé ñòðóêòóðû

Ðàñ÷¼ò çîííîé ñòðóêòóðû ïðîâîäèëñÿ â ïðîãðàììå [6] ïî ñëåäóþùåé ñõåìå:

Ðàñ÷¼ò ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé äëÿ êàæäîé óíè-
êàëüíîé ìîëåêóëû ðàñøèðåííûì ìåòîäîì Õþêêåëÿ

Ðàñ÷¼ò ìåæìîëåêóëÿðíûõ èíòåãðàëîâ ïåðåêðûâàíèÿ S

Ðàñ÷¼ò èíòåãðàëîâ ïåðåíîñà t = E ∗ S

Çîííàÿ ñòðóêòóðà è ïîâåðõíîñòü Ôåðìè ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè

3.3 Èçìåðåíèå σ(T )

Èçìåðåíèÿ ïðîâîäèëèñü ïî ÷åòûð¼õêîíòàêòíîé ñõåìå (ðèñ. 5). Ñõåìà èçìåðåíèé ïðèâå-
äåíà íà ðèñóíêå 6.

×åðåç äâà êîíòàêòà ïðîïóñêàëñÿ òîê íèçêîé ÷àñòîòû (f ∼ 20Ãö) ñ âûõîäà ãåíåðàòîðà
÷åðåç áîëüøîå ñîïðîòèâëåíèå (10 ÷ 100êÎì), à íàïðÿæåíèå ñíèìàëîñü ñ äâóõ äðóãèõ,
÷òîáû èñêëþ÷èòü ñîïðîòèâëåíèå êîíòàêòîâ. Áîëüøàÿ, ïî ñðàâíåíèþ ñ ñîïðîòèâëåíèÿìè
êîíòàêòîâ è îáðàçöà, âåëè÷èíà íàãðóçî÷íîãî ñîïðîòèâëåíèÿ îáåñïå÷èâàëà ïîñòîÿíñòâî
ââîäèìîãî òîêà âî âñ¼ì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð.

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîìïîíåíò óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä Ìîíòãî-
ìåðè. Âíà÷àëå èçìåðÿëàñü âåëè÷èíà R⊥ = U12

I34
, à çàòåì âåëè÷èíà R‖ = U12

I34
. Ïîñëå ýòîãî,

â ñîîòâåòñòâèè ñ ìåòîäîì Ìîíòãîìåðè, ïðîèçâîäèëèñü ÷èñëåííûå ðàñ÷¼òû, ïîçâîëÿþ-
ùèå âû÷èñëèòü êîìïîíåíòû óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ. Â íàøåì ñëó÷àå àíèçîòðîïèÿ
óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ ñîñòàâëÿëà ïîðÿäêà 103÷ 104, ïîýòîìó ïðè ïðîïóñêàíèè òîêà
÷åðåç êîíòàêòû 1 è 2 îí ðàçäåëÿëñÿ ïðàêòè÷åñêè ðàâíîìåðíî ïî ñå÷åíèþ, è âåëè÷èíó
óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ âäîëü 1-2 ìîæíî áûëî îïðåäåëèòü èç îäíîãî R⊥.
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Ðèñ. 5: Ðàñïëîæåíèå êîíòàêòîâ.

Ðèñ. 6: Ýëåêòðè÷åñêàÿ ñõåìà èçìåðåíèé.
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4 Ðåçóëüòàòû

Â ðàáîòå ïðîâåäåíî ðåíòãåíîñòðóêòóðíîå èññëåäîâàíèå êðèñòàëëîâ äâóõ ìîëåêóëÿð-
íûõ ïðîâîäíèêîâ íà îñíîâå ET ñ àíèîíîì [ReCl6]2−: α−(ET)8 (ReCl6)2 (DCE)4 (ðèñ. 8)
ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå è δ−(ET)8 (ReCl6)∼3.0 (CB)1.0 (ðèñ. 12) ïðè òåìïåðàòóðå
150Ê. Íèçêîòåìïåðàòóðíûå èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäèëèñü ïî ïðè÷èíå íàáëþäàåìîãî ïðè
êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå áåñïîðÿäêà â àíèîííîì ñëîå, îäíàêî áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî îí
ñîõðàíÿåòñÿ è ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå. Â òàáëèöå (1) ïðèâåäåíû îñíîâíûå êðèñòàëëî-
ãðàôè÷åñêèå äàííûå è ïàðàìåòðû ýêñïåðèìåíòà äëÿ äâóõ ñîëåé:

1. α−(ET)8 (ReCl6)2 (DCE)2 (ðèñ. 3),

2. δ−(ET)8 (ReCl6)∼3.0 CB (ðèñ. 4).

êðèñòàëë 1 2

T, K ∼ 295 150
ðàçìåðû, ìì 0.2× 0.26× 0.015 0.2× 0.25× 0.015
a 9.0912 35.3597
b 11.3133 6.6169
c 36.3828 14.7817
α 90 90
β 95.753 92.117
γ 90 90
V 3723.18 3456.14
ñèìì. ìîíîêë. ìîíîêë.
ïð. ãð. P 21/c Ñ 2/c
N1 8168 4233
N2 4783 2881
R[I > 4σ(I)] 0.0506 0.0764

Òàáëèöà 1: N1 - ÷èñëî íåçàâèñèìûõ îòðàæåíèé, N2 - ÷èñëî ðåôëåêñîâ ñ I > 4σ(I)

4.1 α−(ET)8 (ReCl6)2 (DCE)4

Èç ïîëó÷åííîé ñòðóêòóðû ìîæíî òî÷íî îïðåäåëèòü îòíîøåíèå Re : S êàê 8 : 2, ÷òî
ñîîòâåòñòâóåò çàðÿäó ìîëåêóëû q(ET) = 0.5. Çîííàÿ ñòðóêòóðà, ðàñ÷èòàííàÿ äëÿ òàêîãî
çàðÿäà, ïîêàçàíà íà ðèñ. 9. Ðàñïîëîæåíèå óðîâåíÿ Ôåðìè âíóòðè óçêîé çàïðåù¼ííîé
çîíû ïîçâîëÿåò ïðåäïîëîæèòü, ÷òî êðèñòàëë áóäåò ïîëóïðîâîäíèêîì.

Ìåæäó òåì, ìèêðîçîíäîâûé àíàëèç ïîêàçûâàåò, ÷òî îòíîøåíèå Re : S = 21.74 :
0.82, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò îòíîøåíèþ êîëè÷åñòâà ìîëåêóë ET ê êîëè÷åñòâó àíèîíîâ ReCl6,
ðàâíîìó 8 : 2.4, òî åñòü çàðÿäó q(ET) = 0.6. Õîòÿ ýòî íå ñèëüíî îòëè÷àåòñÿ îò 0.5, íî
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çîííàÿ ñòðóêòóðà, ðàñ÷èòàííàÿ äëÿ òàêîãî çàðÿäà (10), óêàçûâàåò íà ìåòàëëè÷åñêèå
ñâîéñòâà.

Îïðåäåëåíèå çàðÿäà ìîëåêóëû ET (ðèñ. 7) ïî ýìïèðè÷åñêîé ôîðìóëå [7]

q = 6.347− 7.463 ·
(∑

a

4
− b−

∑
c

2

)
(37)

äà¼ò ñðåäíèé çàðÿä ìîëåêóëû q(ET) = 0.56, ÷òî òàêæå ñîîòâåòñòâóåò ïîëîæåíèþ óðîâíÿ
Ôåðìè âíóòðè çàïðåù¼ííîé çîíû.

Ðèñ. 7: Ìîëåêóëà ET.

Èçìåðåíèÿ òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ñîïðîòèâëåíèÿ êðèñòàëëîâ ýòîé ñîëè (ðèñ.
14) ïîäòâåðæäàþò, ÷òî ýòî ñîåäèíåíèå - ïîëóïðîâîäíèê.

4.2 δ−(ET)8 (ReCl6)3.0 (CB)1.0

Ïðè ðàñøèôðîâêå ñòðóòóðû ýòîãî êðèñòàëëà äëÿ ÿ÷åéêè, ñîîòâåòñòâóþùåé è êàòèî-
íàì, è àíèîíàì, â ðåøåíèè âîçíèêàþò âîñåìü íåçàâèñèìûõ ìîëåêóë ET, ÷òî ñèëüíî
óñëîæíÿåò çàäà÷ó ðàñ÷¼òà çîííîé ñòðóêòóðû. Ïîýòîìó äëÿ ýòîãî ðàñ÷¼òà èñïîëüçóåòñÿ
îòäåëüíîå ðåøåíèå ñòðóêòóðû äëÿ ÿ÷åéêè êàòèîííîé ïîäðåø¼òêè (ðèñ. 11), â êîòîðîì
âîçíèêàåò âñåãî îäíà íåçàâèñèìàÿ ìîëåêóëà ET, ÷òî çíà÷èòåëüíî óïðîùàåò çàäà÷ó.

Áåñïîðÿäîê â àíèîííîì ñëîå íå ïîçâîëÿåò òî÷íî îïðåäåëèòü ñîîòíîøåíèå êîëè÷åñòâ
êàòèîíîâ è àíèîíîâ â ýòîé ñîëè, ïîýòîìó âîñïîëüçóåìñÿ ðåçóëüòàòàìè ìèêðîçîíäîâîãî
àíàëèçà è ôîðìóëîé äëÿ ðàñ÷¼òà çàðÿäà èç äëèí ñâÿçè (37), êîòîðûå äàëè äîñòàòî÷íî
áëèçêèé ðåçóëüòàò äëÿ ïåðâîé ñîëè: ìèêðîçîíäîâûé àíàëèç ïîêàçûâàåò ñîîòíîøåíèå
ET : ReCl6 = 8 : 3, òî åñòü q(ET) = 0.75. Òî÷íî òàêîé æå ðåçóëüòàò äà¼ò è âû÷èñëåíèå
ïî ôîðìóëå (37).

Èç âèäà çîííîé ñòðóêòóðû (ðèñ. 13) ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ýòî ñîåäèíåíèå -
ìåòàëë, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ èçìåðåíèÿìè òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ñîïðîòèâëåíèÿ
(ðèñ. 14).
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Ðèñ. 8: Ñòðóêòóðà α−(ET)8 (ReCl6)2 (DCE)4.

N t, eV
1 -0.0742
2 0.0648
3 -0.0331
4 -0.0413
5 0.0097
6 0.0518

Òàáëèöà 2: Èíòåãðàëû ïåðåíîñà α−(ET)8 (ReCl6)2 (DCE)4.
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Ðèñ. 9: Çîííàÿ ñòðóêòóðà è ïîâåðõíîñòü Ôåðìè α−(ET)8 (ReCl6)2 (DCE)4, q(ET) = 0.5.

Ðèñ. 10: Çîííàÿ ñòðóêòóðà è ïîâåðõíîñòü Ôåðìè α−(ET)8 (ReCl6)2.4 , q(ET) = 0.6.
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Ðèñ. 11: Ñå÷åíèå îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà ïëîñêîñòüþ (a∗, b∗). 1 - ðåôëåêñû êàòèîííîé
ïîäðåø¼òêè, 2 - ñâåðõñòðóêòóðíûå ðåôëåêñû.

Ðèñ. 12: Ñòðóêòóðà δ−(ET)8 (ReCl6)3.0 (CB)1.0.
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N t, eV
1 0.1240
2 0.1759
3 0.0782
4 0.0239
5 -0.0492
6 0.13E-6

Òàáëèöà 3: Èíòåãðàëû ïåðåíîñà δ−(ET)8 (ReCl6)3 (CB)1.0
.

Ðèñ. 13: Çîííàÿ ñòðóêòóðà è ïîâåðõíîñòü Ôåðìè δ−(ET)8 (ReCl6)3 (CB)1.0, q(ET) =
0.75.
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Ðèñ. 14: Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñîïðîòèâëåíèÿ êðèñòàëëîâ

4.3 Ïðîâîäÿùèå ñâîéñòâà êðèñòàëëîâ

Êðèñòàëëû ïåðâîãî òèïà ïðîÿâëÿþò ïîëóïðîâîäíèêîâûé õîä ñîïðîòèâëåíèÿ ïî òåìïå-
ðàòóðå, à êðèñòàëëû âòîðîãî òèïà ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ äåìîíñòðèðóþò ïîäåíèå
ñîïðîòèâëåíèÿ ïðè îõëàæäåíèè, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î ìåòàëëè÷åñêîì õàðàêòåðå ïðî-
âîäèìîñòè. Ïðè áîëåå íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ êðèñòàëë íà÷èíàåò �òðåùàòü� è äèýëåêòðè-
çóþòñÿ.
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5 Çàêëþ÷åíèå

Â äàííîé ðàáîòå áûëè

• îïðåäåëåíû êðèñòàëëè÷åñêèå ñòðóêòóðû äâóõ ðàçëè÷íûõ ñîëåé ET ñ àíèîíîì
[ReCl6]2−,

• ðàñ÷èòàíû èõ ýëåêòðîííûå çîííûå ñòðóêòóðû, ñîãëàñíî êîòîðûì êðèñòàëëû ïåð-
âîãî òèïà äîëæíû áûòü ïîëóïðîâîäíèêàìè, à âòîðîãî òèïà - ìåòàëëàìè,

• èçìåðåíû òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ïðîâîäèìîñòè ýòèõ ñîëåé.

Ñîãëàñíî èçìåðåíèÿì ïðîâîäèìîñòè êðèñòàëëû ïåðâîãî òèïà äåéñòâèòåëüíî ÿâëÿþòñÿ
ïîëóïðîâîäíèêàìè, à êðèñòàëëû âòîðîãî òèïà - ìåòàëëàìè.

Òàêèì îáðàçîì, âûïîëíåííîå â ðàáîòå èçó÷åíèå íîâûõ îðãàíè÷åñêèõ êâàçèäâóìåð-
íûõ ïðîâîäíèêîâ ïîçâîëèëî óñòàíîâèòü êîððåëÿöèþ �ñòðóêòóðà-ñâîéñòâà� â êëàññå
êàòèîí-ðàäèêàëüíûõ ñîëåé îðãàíè÷åñêîãî π-äîíîðà ET. Ðåçóëüòàòû ýòîé ðàáîòû ÿâëÿ-
þòñÿ ÷àñòüþ êîìïëåêñíîãî èññëåäîâàíèÿ â öåïî÷êå �ñèíòåç - êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà
- ýëåêòðîííàÿ çîííàÿ ñòðóêòóðà - ñâîéñòâà�, èòîãîì êîòîðîãî ìîæåò áûòü ðàçðàáîòêà
âîçìîæíûõ ïóòåé õèìè÷åñêîãî ìîäèôèöèðîâàíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ìàëåêóëÿðíûõ ñè-
ñòåì ñ öåëüþ èçìåíåíèÿ èõ ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ.
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