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��������	  

«
���
�� �����
� ��������� � ��
���� ��� Ti � Ti-C «�� �
���� ���������» 

�
��: �������� 	�
���� «�� 
�	��� 
	����
��» ����	����� ����	������ ���� 
Ti-C � �-Ti, 
���
�������� ����	�� 
	��
������� ����	��� [1]. �	� !��� ���� 

�
������� 
�������� ������: 1) 
	���	�� �

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

	���������" ����
���� ��	����	�
��� �� 
	���	� 	�
���� 
�
��"���� 
	�#���� � ������� �
	���
�� ��
���� ������; 2) 
�
������ 

�
�� 	�#���� Ti-C, �
�	�"
� 
�� ����
���� 	�#���� ��	����� �������� � ��������� 	�#����, 
����
�����
" 
 
	����������� 	�������
�	����	��� �

��������� 

���� $%1-0; 3) 	��	������� ����� 

	������" ��� Ti-C, ��" ��"�����" !��	������
�� �������� 
	��
����������� ����; 4) � 

����� ����	�����" 
��������� ���� Ti-C ��&"
���� 
	����� ��	��	�����" �' 

�	����	�. 

(
������ �
�������: (���	����� ����	�����" ���� Ti2C � �-Ti, 
� !��	��� 
������"  ���� ����
��� 
�	����	� TiC �� 0.17 !$/���� *.  

+
����������� � 	��������� 	�
����� «�� 
�	��� 
	����
��» 
�	����	� 
	�#����, ������ �
	���
�� � ��	����	�
���� ������
��� 
�"�� 
	��
���������� ���� 
Ti2C 
 5�+ 	�#����� ����� ���� �

��������� ��" !�

�	������������ �������" 
���������� ��������� � 

���� ������ $%1-0 � ������
	��������� �

���������" !��� 
���� ��" ����#���" 
	����
���� 
���
�� 

����� �� �
���� � ������ �������� ��	��-
��������
��� ��	������. 
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��
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#���� �������� ��!������
�	 �� ������ �!�
���� $�����	 ��
!���������� 

«
���
�� �����
� ��������� � ��
���� ��� Ti � Ti-C «�� �
���� ���������» 

 

 A�
����� B.A. �������� �����
������� ����#���� � ��
������� 
�	������� ��� 

�������. R��""
� 
�������� - "�	����� ����������" �� ����� 
�
�"���� ����� �	����� 

�
������ ���	�����
��� � !�

�	����������� ������� �

��������� � ������-

�

����������
��� 	����� ��� 
� ���	��� ��	
�. J� �	��" 	����� 
�� ���� 	������
���� 

A�
���� B.A. ������ ���	�� ����������� ��	"����� 
�����
��, �
���� ����� 	�
����� 

"�� 
�	��� 
	����
��" 
 
������  
����� ���
����	��� 
	��	��� ABINIT � 

��	����������� 
��" ��� 

������
�, 

�
����� 
���
��"������ 	�#��� 
�
��������� 


�	�� ��� ������.  

 $���� A�
����� B.A. � 	�����, 
	��
����"���� �� �����	
: 1) ����	 ������� 

����	���	� 
� ��	����� �������� � 	�
����� �� ��	����	�
��� "�� 
�	��� 
	����
��", 

����	�� 
�
����� �
���� ��" 
�
������� ������; 2) 
	�������� �
�� 	�
�����, 	��������� 

����	�� 
	��
������� � 	�����. J��
� 
������ �������� ���������
�� 
	���	�� �� 

��
����	��
�� 
��������� 	����������, ����	�" 
�
��"�� � ����	����� ��
������� 


������
�� 	�

���������� ������� 
� ����#���� � 
�	����	��, �
	���"���� 

�����
��� 	�
����� � 
�
�
�������� 	�

�������� ��	����	�
��� 	�#���� �  

������� �
	���
�� ��� ������ 
 ��������
" � ������� 
��������"� 

!�

�	������������ ������� � 	����������� 	�
����� �	���� ����	��; 3) ��	������ 

	���������� 	�
�����; 4) ������ 
��������� 	���������� 
����
�� 
	���������� 
����. 

$�
�������" 	����� � �' ������� ���� ����� ���� 
����� �� �����	
 �� 
��
����� 


	���� <. <. (���������. 

 

 

J��������� ����	���	��� ���	�����
���  

�

��������� � ���
����	���� ������	�����",  

 

�.�.-�.�.                                                                                       6�
������ A.5.  
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«
���
�� �����
� ��������� � ��
���� ��� Ti � Ti-C «�� �
���� ���������» 
 
 
 

�������� 
 
 

%���� 
	��
����"�� 
���� 
	�����, ��	�������
������ 
�	������� ������ 
 ������ 

�����
��� � 
�	��	�
��� ������. (��	�� � A����� � 1791 �. $���"��� 5	���	��, � ������ 
H�	����� O��
�	��� � ��
�� ���� �	���
��� ���������. %���� ����� ��	��������� 

���� 

 �������, ���������, ��������, ���������� � �	����� !��������� ��	���" ������ 


����, 
	����"���� � �!	���
����
��� (�������
�� 2/3 
���������� ���������
���� 
������ �

�������
" 
	� 
	������
��� 
��������� ���������� � 	��; � 
������� A!	���
 
A380 �

�������
" 146 ���� ������, ������" 26 ���� � ��������"� [1]), ������� (	�

��
��� 

�������� ����� 
����
��� 
������ �� ������) ������
���, �����������
���, 
������, 
���������-�������� 
	���#�����
��. $����� ��
����
���� ������ � ��������� 

����� 
"��"��
" 
��	������ ��
���� 
	����
�� � 
��
�����
�� ���� 
	� �	�������� ���
�	���	��. 
8������	" ���	���
�� � ���
����
����
�� ��������� 

���� 
	����"�� � 
	�����	������, 

	� 
������� �	��
�����
���, ������ ��
�������� � ��	�	����
���� ��
�	������. H����� 
���
���� �

������� ��������� 

���� ��" 
	������
��� ����	�� ��	������ 
��	������". 
$�
���� 
��������� ��������� 

�����, 
�����"�� 
������� �
����������� ����
������� 

	������� 
 ��
����� !�

������������� ��	����	�
������. X�� 
	����� ��	
�
� 
	�������� �
�	��
�� (��������� ���������, ���������), 

�	������ �������	�, 	����� 
��
�	�����, �����	��� ������"(�� ������ �������	" ��
��
���� ����	����
��� 	������) � 
������ �	����.  

$ ��
��� 
�
��"��� ����� 
	����� (
	����
�� �� 	�
�"����� 434 H��) ������	�� 

�����, �� 
	� !��� �� 45% �����[3]. ������
�� ������ �� 60% ����#� ��� � �������", 
������ 
	����
�� � ��� 	��� ��#� (��� � 	�

	�
�	�������� ������������ 

���� 6061-T6) 
�	����
�� �� 	�
�"����� ������	�� ��������� 

�����(8��� *) ��
������ 1,4 5�� [2]. B�" 
������ ��	����	�� ���
���������" �	�
�������
��" 	�#����(�-Ti), ����	�" 
�	�
�	������
" � 
��&���-����	�	�������(Z-Ti) 
	� 882 *. �	� 
���#����� �������"� �������� 
��	��	������ \-����, � �� 
�������� �������� ��	�������� ������ 
 �	��� 
����	�	������� �	�
�������
��� 	�#�����. 8���� 
��	���� � ����� ������ ����	��
" � 
	������ 1.2 . <������� ������ ������
��� 
���
��� ������ !�� �������" �
�������
�� � 
��		����; �� 
���� ����� �
������ ��� 
������, � ����	������ 	����������� ����� 
��
����, ������ 	�
���	�� � �������	�	������� ��
����� � �������.[4] %�������� ������� 


�
���� 
	������� �� ��� ������ � ������� 3000 ���, 
	���	���	���� �
��� �� ������� 
������ ��������� ��
��. X�� ���
��������� 
	�������� ������ ��" �����������" 
��
������������ � �
	�
�����"� ��	
��� ����. $�
���" ��		�������" 
�����
�� 
���
���������
" ��	��������� ������#�� ��
����� 
�����. ��	���������� �' ������� 

�
����"�� 1 ��, � � 
�
�������� 4 ���� �����������
" �� 25 ��.[5]. %���� "��"��
" 7-� 
� 
	�

	�
�	������
�� � ������ ��	� ��������, 
�����	������� ��
�
� 
�
����"�� 600 
��������� ����. (����� � 
	�	��� ����� �
�	�����
" � ���� ����	���� 
	������
������ 
���������(FeTiO3), 	�����(TiO2) , �������� (CaTiSiO5) ��
������� 	�

�������, � 
�"�� 
 
��� �	���� ����������.  

H����
��� �������
��� �

������ �������
��� ������� ��" �	����
����, 
�	��
���� ������������� �� �����	��
�� ��
����(CP) ������ �������� ��� �
������������ 
���
����
����
�� [6]. %�� �� �����, ��������
��" 
	����
�� ��
���� ������ ��" 



5 
 


	�������" � �������� ����
�������, ��� �	����� 
	�������" �
�	���� 
� ��� �
	�������. 
<� 

�������� 
 �	����� !���������, 
���#����� 
	����
���� ��	����	�
����, ��� 

	�����, 
	������ � ��
������ ��� 
����� 
���	� ���
����
����� 
���
��. (���
������� 
������� 
�������, ��� ����
�	����	�	������ ��
���� ������ �������� 	�������������� 
�������� 
	�

�����"(ECAP), ���	����� �������������� �����	�������� ����� 
����#���" ��������
��� 
���
�� !���� ����	����.[7-11] $ �� �� �	��" ����� 
����� ��' 

������ ����#��� ���������
��� 	������ 
���	���
�� ��
���� ������ [12]. H������� 
�����
����� 
��
����
��� ����	�����(SPD): (ECAP) � ��	����������
��� 
��	������(TMT) � (CP) ������(Grade 4) �����
� �����#��� 	����	 ��	�� 
 25 ���	�� �� 150 
�� [13]. O�� 
���
���� 
	���� 
	����
�� ����
�	����	�	�������� ������ 
�
����� 1240 
H��, 
� 
	������� 
 700 H�� � �	�
����	��
���� ������, � 
	���� ������
�� ��	�
 
 530 
H�� �� 1200 H��. *���� �����, ��� ���������� 
	����
���� ��	����	�
��� 
	����#�� ��� 
�������� 
���	� 
��
�����
��. ��
�� 
	�����	� 	������������ 
	�

�����" 
	���� 
����
����
�� ������ ��	�
 �� 80%. $ 
���� !�� 
�����"�� ��������"�� ������ ��
������� 
������	�� 2.5 ��, 
	����
�� ����	�� 
������
����� 3.5 �� ��
�������� �� �������� 
������. %���� � [13] 
�������, ��� �� 
���	���
�� ����
�	����	�	������� ������ 	�
� 
������� ���	�
��
��� ���� ����������� ��
�	��, ��� �� ������� ������.  

$ [14] 
������� ������������ ���������� ������� !������������� ������ �� 

���	���
�� ����
�	����	�	�������� ������.  

H������� (ECAP) 
������ ����
�	����	�	������� �����, �����#���� ��	�� 
 20 
���	�� �� 300 �� � 

���� grade 2 
	������ � �����	������ ���������� 
	����� ������
�� 
[15]. <������, � 	����� [16] 
������� ���������� 
�������� ���	��� �"���
�� � 
����
�	����	�	������� ������ BT1-0, �������� ����	�� �����������
" ��� 
	� ���������� 
���
�	���	� �� 20 C �� 100, ��� � 
	� �����#���� �� 20 �� -196 *, � �� �	��" ��� � 
�	�
����	��
���� $%1-0 ���	��" �"���
�� 
	� 
�������� ���
�	���	� 
�����. $� �
�� 
���
����� ���
�	���	 ����
�	����	�	������� ����� 
��������� ����� ��
���� ���	��� 
�"���
��, ��� ������� �����. 

�	��������� ��#� 
	���	� 
��������� 
	������
��� ����
�	����	�	�������� 
������. K����� 
�!���� 
�
������ �

��������" 
�"���� 
 �����������. P�� �������� 

	��
����"�� �������#�� ����	�
, ��� ��� 
�����"�� 
������� ����	��� 
 �������#�� 
����#����� 
	����
�� � ��

�, ��
����� �
����
����� ��	����	�
������, �������� 
��		�������� 
�����
��� � ��
	����������� ���
����
����
���. <��� ����
" ������#�� 
�������� � ��, ���  ����� ����
�	����	��� 
�
��"���, 
����� ��� ���

������� ����#���� 
��������
��� ��	����	�
��� � ����� �
�� ����
����� ����	����� � ����� 
�
��"���. $ 
����
�	����	�	������ 
�
��"��� ����� ��������
" ������ �������, ������ 
���� �� ���� 
�� ��� �� ���

������� ������ 
��������" 
������� 
���
�� ��� � ������. 

�	� �	�
���������� 	�

����� �������� �����"�� ��� 
�����. X�� ��	�������� 
��	���#�� �	�
���������� � 
�
�������� �� 	�
�. $ ����
���
�� �� 
��
���-

�	����������", ������" ����	�� �	�
���������� � �	���� �����	�� � �����	���#�� 
������� ��	�����
" �	�
�������
��� ��	�� �
	��������� 	����	��. O����� ��	�� ����� 
	�

���	�����
" ��� �����	�
����, ���" � ����#��
��� 
������ ��� 
���	��� �������. K�-
�� ����, ��� ��" ��	�� � 
	���

� �	�
���������� 
�������� ��	���� ��	��	���
" 
�	�
������	�����
��� ��
	������", � ��
��� 
�
	���
������" ��	�� 
	��
����� ��	�#���� 
�	�
�������
��� 	�#���� � ��	�������� ������	��� ��������, ����	�� 
	��"�� �������� 
�	������� ��	��. O	�
�������
��" 
�	����	� �� �	������ ��	�� "��"��
" 	���
�	"��������, 
� 
�"�� 
 ��� �������� 
���#����� !��	���� 
� 
	������� 
 ��������� �	�
�������
��� 
	�#�����. $ ������� ����	����� 
	����� 	����	 ��	�� 
�
����"�� �� ��
"���� �� 
���� 
���	�� (������ ������� ����#�, ��
	���	 �� ������������ ������� ����� ��	��, 	����	� 
����	�� ����� ��
������ 10 
�������	��) P
�� 
	����� 	����	 ��	�� 
�
����"�� ����� 100 
��, ����	"� ��� ����� ����	��� ����
�	����	�	�������, �� ��� ����� �� 
	���	�� ��#�, 
��� �������� ����	���� � 
 ����#��� 	����	��� ��	�� ~300 ��. 9�� ����#� 	����	� 
��	��, ��� ����#� 
����	��" 
������ �	���� � �� ����� � ���	�
��
���
��� 
���
��� 
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����	����. �	����
���� ��	����	�
���� �
	����"��
" ����������� ����	�����, ����	�� � 

��� ���	��� ����
"� �� 	����	�� ��	��. $ ��
���
�� 
	���� ������
�� �����������
" 
 
�����#����� 	����	� ��	��, ��� ��	����� ����� q����-�����: 

 

DkT ���� 0  
 

D – 	����	 ��	��, T� – 
	���� ������
��, 0� – ����	����� ��
	"�����, 
	�
"�
������� 
	�

	�
�	������ 
��
����
���� 
����� � ���� ��	��, k – ��!�������� 
	�
�	���������
��. 
(�����, 
	� �����#���� ��	�� �� ��
������� ��
"���� �������	�� � ����#� �������� 
	������� ��	����� ����� q����-�����, ��-�� 
���� ��������� ����	�����, ����� 
������������ 	��� �������� ��	��� ��	���	������� 
	�
����������". (����	������ 
 

	������
����� ����
�	����	���� 
�
��"��" �������� ��� ������� ����
�����, ��� 
"��"��
" ��
���������. <�
��������
�� 
�"���� 
� ����������� ����#�� !��	���� 
�����	����� �	���� �� ������� ��&��� 
� 
	������� 
 �	�
����	��
��� 
�
��"����. K�-�� 
!���� ���	�
���� ��	����������
��" �������" 
���, 
	����"��" � 	�
�� ��	�� � 
���	� 

�	����������� ��
���� ��	����	�
���. M�
� ��	�� 
�
	��������
" ��������� �	����, 
����	��, ������, ����� 
���
������ ������"��
" 
	� ������� ��������� ���	����� ����, 
��� 

�
��
����� 
��	������ ����	��������	��
��� (+HJ) 
�	����	�. $ 	������ [17-21] 

�������, ��� 	�
� ��	�� ����� ���� 
����
��� 
������� ��� ����������� �������� 
����������� 
	���
��. �	� 
��������� �
	��������� ���������� 
	���
� � 
���������
��� ���	��� ��	��	���
" � ���� ����	����	��� ���������, ����	�� 

	������
������ 	�

�������
" �� �	������ ��	�� � "��"��
" !����������� 
��
�	��� �� 
�������". M"� !�

�	����������� ������, 
�����	�����, ��� ����
�	����	��� 
�
��"��� 
�������
�� ��
���� ������ (

��� $%1-0 � 
�	����	� 5�+) 
��������	���
" ��������"��  
Ti-C[22]. K� ������� ����	���� Ti-C ����
��� ��	��	������ ��	����� � 
�	����	� ��
� 
NaCl.  

�	���#������ ����� ��	�� $% 1-0 ����� ���������� 
���	���� � ����
��� 

	���
� �� 0.3 ��. % ����	��� [23], "��"�����
" �������� 	�
���	���� 
	���
�� 
����	���" 
	� ���
�	���	�� ���� 500°* [23|. $ ����� 
�
��"��� �������
" ����	�� 
	� 
���
�	���	�� ���� 500°* ��
����	�� �� �������. ��!���� ����	� [23] ��
������ 

	��
�������� � ���, ��� ��	�������� ��	���� ������, �������� 5IO-	�#���� 
������	�"���, ��-�� ��
����� !��	������
���� ��	��	� ��	������" ��� � 5�+-	�#���� 
������ � !��� ���
�	���	��� ����	����. �	� �

��������� $%1-0 � +HJ 
�
��"��� �� 
������ 
����"� ����	��� [23] �� ���	�!����	�����	����� ���� ����	����� 
	�
��
���� 
!�
�	�-	�����
��, �����"���
" �� 
������� 	�

��"��" ����� 	�����
��� 002 ������. 
(����	������ 
 ���� ���������
� ��������" ��

�	
��� ����	������ ����, ����	�� 
����� �������	" ����	���������� ����	�
��. 8���� �	�
��� ��������" 	�

�������
� �� 
�	������ ��	�� � ������ ���. M�����
��, 
�"������ 
 ��	������ TiC �� ���������
�. 
A���	� [23] 
	��
�������, ��� �����������
" ��������" "��"��
" ��������"�� 
����
��������� ���� �� �
���� ����	���. ��"������ !�
�	�	�����
�� ��
� 001, 
��
	������� 
� 
�	����	���� �����	� ��" a-Ti, ��&"
�"��
" �� �
���� ������	�� ������ 
	�

�������" ������ ����	��� � ����!�	���
��� �������"�, 
	����"��� � ������������� 

��������	���
���� 
�����#���" Ti2C  � �����"�� 5�+ 	�#���� ������. (����� � 	����� 
[23] �� �����
� �
	������� ������ 
�	����	� � ��	����	�
���� 	�#���� ����	������ ���� 
Ti-C, 
	��
����������� ��	����� �
������ 	��� � 
����������� ����
�	����	���� 

�
��"��" ��
���� ������.   
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+������" ��#�
��������, � ��#�� 	����� ���� 
�
������� �
�� ����	����� ���� 
Ti2C, 
���
�������� ����	�� 
	��
������� ����	��� [23] �������� 	�
���� «�� 
�	��� 

	����
��». �	� !��� ���� 
�
������� 
�������� ������: 1) 
	���	�� �

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

	���������" ����
���� ��	����	�
��� �� 
	���	� 
	�
���� 
�
��"���� 	�#����, ������� �
	���
��, 
�����
�� !����	����� 
�
��"��� ��� 
������; 2) 
�
������ 

�
�� 	�#���� Ti-C, �
�	�"
� �� ����
���� 	�#���� ��	����� 
�������� � ��������� 	�#����, 
����
�����
" 
 	����������� 	�������
�	����	��� 
�

��������� 

���� $%1-0; 3) 	��	������� ����� 
	������" ��� Ti-C, ��" ��"�����" 
!��	������
�� �������� 
	��
����������� ����; 4) � 
����� ����	�����" 
��������� ���� 
Ti-C ��&"
���� 
	����� ��	��	�����" �' 
�	����	�. 

 

1. ��	
� � ��	��� 
����	� 
 

M�
���� «�� 
�	��� 
	����
��» ��	��� ������������ 	��� �� ������ 	������� 
�����, ����� ��� ������ ���	���� ����, ����", ����	�����������. *���
����� ����#�� 
������
��� 	����, � ����	�� �������� ���
����	���� ������	�����" 	�

������ 
	�������� ��	����	�
���� ��&����� ����	�����, �������
��	��, �������. 9�
�� ������ 
���
����	���� ������	�����" 
������� 
	������� ��&"
���� 	��������� !�

�	������. 
$�
���" 
�����
�� � ������������ ��	�������" 
��	������� !�

�	����������� 
�

��������� 
	����� �
���� �������
�� ���
����	���� ������	������.  

M����, ��" 
���� �

���������, ����	� 
���
��"������ 	��	��������� ���, 
��
���"���� 
�	��
	����
��� 	�
����. (�����, ��� 
 
�	����� 90-� ����� 
�"����
� 

	�
��� � ��	������ �����	��
��� � ��

������ 
	��	����, ���������� #�	���� 
������������ � 
�����"���� �

��������� ��" 	�
����� 	�������� 
������ � 

	��������". $ 
�"�� 
 ��� «
�	��
	����
���» 
����� 
���� �

���������
" �� ������ 
������� 	������. X�� 
�������� !�������� ��

� �	����� � �������	�	�����
" �� ������� 
��
��. $�� 

�
�� 
	��	���, ��
�
����� � 	����� ���	�� ����������� 
�����
��, 
	��������� 
 

����
�����������: VASP[24], CASTEP[25], ABINIT[26],SIESTA[27], 
Quantum-EXPRESSO[28],FHI96MD[29], CAMPOS[30], PWSCF[31], � �

��������� 
����� 

��������: Wien2k[32], FPLO[33], Flair[34], DFT++[35], LmtART[36] � ������ �	����. 
8���#��
��� 
������ 
�����"�� 
������� ����	����� � 
����� !��	��"� 
�
���, 
����, 
��
	"����"�, 	�

������ �
��������� ������	�� 
�	����	�, ������ 
�	����	�, �
����
��� 


���	� � �	���� 
���
��� ����	�����.  

$ ��#�� 	����� 	�
���� 
����� !��	���, 
�
��"���� 	�#����, 
�����
�� 
!����	����� 
�
��"��� ��
������ 
 
������ 
	��	������� 
����� «ABINIT» [37,38] � 
	����� ���	�� ����������� ��	"����� 
�����
�� (DFT)[39,40] 
 
	��
��������� �������� 
������� !����	���� � ����
� 
��
��� ����. K

���������� ����
� 
��
��� ���� ����� 	"� 

	������
��. $���
����", � ����	�� ���
����� 
���
��������� �������, 
	�
�� ��"  
	��������� � 
	��	������ ����. +��������� ��
�� 
��
��� ���� 
�����"�� 
���
��� 
�����
�� ����
�����, ��� �� �
���� �������� � 
����� �

���������" ����
� 6OA(. 
<���
������ 
��
����������� ����
� "��"��
" ��, ��� ��" �
�
���" ��
�	� �
�����	����� 
�������� ������� �
������ !����	���� �	�����
" ����� ����#�� ��
�� 
��
��� ����, ��� 

����� ����������� 	�
�	
�����
�� ������. (����� � ������ ���	��� ��� 
�
��"��� 
�
������ !����	���� 
	������
�� �� ���"��
" 
� 
	������� 
 �����	������� ������, � 
��� �� ��������� ���"��" �� 
���
��� ����	����. M������� ����� ���������� � �
������� 
!����	�����  ����� �
	����"��
" 
��������� �	���	�"��: 1) X��	��� ��������� � 
�
������ !����	���� ������ ����������� 	��������
" (�� 
�	"���). 2) X����	����� 

�����
�� ��������� � �
������ !����	���� ������ ���� 
�
	��������� � 	�������� 
��
���. 3) (
������ !����	��� ������ ���� �� ��

	������� � !����	����� ��� ���#��� 
������
���"�.  ��
�� 	��������", �
����
" ���"��� ���"��� �
������ !����	���� �� 
���������. * ����� 
��	��� �
������ !����	��� ���
"� ����� � !��	��� q�	�	� � �������-
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��		��"������� 
��������, ���"���� �� ��������� !����	���. * �	���� 
��	��� ��" 
�������� ������� ��������� !����	���� ������ ��
���"��
" �
����� �	����������
�� 
� 
����#���� � �������� ������"� �
������ !����	����. X�� ����� �����, ��� ��� � 

	������� 
����� ��������� !����	��� ����� 
�	���� �� ����	����� �	������ � 
	���

� 
���������" �������� !��	���. X�� 
�����
�� ����� ���� 	�#��� 
���� ������ �
������ 
!����	���� 

����
����������, ����	�� 
	��������� �
�
����� �� ���
���� �� ��������� 
�������� �������. $����� ��	����	�
����� 

����
��������� "��"��
" ��, ����� ��	���� 

������ 	��������� ��������� � �
������ !����	����. $ ������	�� 
����"� !�� ����� 

������ 
�-	������. <�
	���	, ����� ����� 
�������� !����	����� �������� 

2262622 4333221 sdpspss . $����, ��� �
�� ��� ����
�������� 
��". <� 
�	��� ����"� ����� 

�������
", ��� � ����
��� �
������ !����	���� ����� ���	��� 
�������� 

62622 33221 pspss , �� ���������
" ��� 4-�� � 5-�� 
��������� ��������� �� ��� �� 
����� 
��������
" �	�� �� �	���(43.3 � 99.2 !$ 
������
������), � ����� �����" 
	����	����� 

	�
�	��
������� 
�	��	����� s3 , p3 , d3  �	�������. %���� ��	���� � ������ �
����
" 

��
�� ������#�� �
���: 622 221 pss . +������" ��#� 
�������� � ����
��� ��������� 
���	��� 3s, 3p, 3d, 4s �	������ ��" %i � 2s, 2p ��" ����� *. $ �������  
	����"�
" 
	���������, 
��������� 
	� �

���������� PAW 
���������� (Ultra-Soft(US) D.Vanderbilt). 
B�" ������" �������-��		��"�������� 
��������� �

���������
�  ���������� 
�	��������� 
	��������� ( Perdew-Burke-Ernzerhof GGA[41] ), ����	�� ��� 
������� � [42] 
���

������� �
�
���� �
������ ��	����	�
��� 
�
���� Ti-C � ��	�#�� 
����
�� 
 
!�

�	������������ �������.  X��	��" ��	�����" 
��
����������� ����
� 
�
����"�� 680 
!$, ��� ���

����� �����
�� 	�
���� 
����� !��	��� 	�

���	����� 
�
��� �� �	���� 2 
�!$/����. <���	� k ����� ��" �����	�	�����" 
� ���� 8	����!�� ����	���
� 
����
�� 

���� Monkhorst-Pack [43]: ��" 5�+ – ����	 14 14 8, ��" ������
��� 	�#���� – ����	 11 11 
11, ��" 
��	�"����� �� 48 ������ – ����	 3 3 2 ��� ���

����� 
��	������ ���	����� 
�����
�� 	�
���� 
����� !��	���. M������
��� 
�	����	� 	�#���� �
	����"��
� 
���� 
�
��������� ��	�� 	�
������ "����� � 
�������� �����. M����
���" ������	�� 

	�������
� 
����
�� �	��������, ����� ���
�������" 
���, ���
������" �� ������ ���, 
�� 
	���#��� 3 �!$/Å. M��������� �	���" =�	�� �
���
���"��
� 
� 
���� (Methfessel–
Paxton) [44] 
 
�	����	�� 	��������" – 0.27 !$. ������
�� !����	����� 
�
��"��� � 
	�

���	����� 5�+ 	�#����� 	�

��������
� ������� ���	�!�	�� [45] 
 �

����������� 
����	� 22 22 13 k �����. 
 

2. �
�	
����� 
���	
� � �
���� ��
��
�	� ���	
�
 	�	��� 
 

O���
��� ��

	���������" ��	����	�
��� ������ 
 �

���������� ���� PAW 

����������� ����� �� ������� 1-4, ��� 
	������� 	�

�������� ��	����	�
���� 

�
��"���� 	�#���� � ������� �
	���
�� ��
������� ��� ������: �-5�+, Z-(IO, 5IO � \ 
����, "��"����
" ���
���������� 	�#'���� 
 3 ������� �� !�������	��� "�����, ����	�� 
�����"�
" � 
�����"� (0, 0, 0), (1/3, 2/3, 1/2), (1/2, 1/3, 1/2) � �������� �
������ �����	�� 
�	��
�"���. O�� ����� �� ������ 1-4, 	�

�������� �������" 
�
��"���� 	�#���� ��� 
������ ��������
" �� �������, �
����������� �� !�

�	�������, �� ����� ��� �� 1% , 
	� 
!��� ����������� ������" � 	�
������ � !�

�	����������� ��������� ������� �
	���
�� 
�� 
	���#��� 10% – ��
����� 
����
�� 
 !�

�	������� 	���������� 	�
����� «�� 
�	��� 

	����
��» � 	����� ����������� ��	"����� 
�����
��. (������, ��� 
����
�� 
	�

�������� �������� ������� �
	���
�� ��" 5IO ���� ��
���"��
" �	���	�� 
�
�������
��, ��� ����	�� � ��������
�� �' 	��������� 
	� �
	��������� �
����"� � 

����
�� 
 	����������� �������� 	����� [46]. %���� ��
������� ����� ����
��� � 
��������
�� !
����
�������� ��	�������" ������ 
����� 5IO ������ �� �����	�
����� 
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NaCl [47]. ������� ���� 
������� 
����� 5IO ������, ��	������� �� ���������
��� � 

���
	����������� 
�������� Al(011) [48],Ni(001)[49], Al(001)[50-52], � SiC(0001)[53], ��� 
�������" 
�
��"���� 	�#���� � ������� �
	���
�� ���� 
������� �� �������  ���	����� 
!����	����. 

M�

�������� ������ �
	���
�� (IO 	�#���� ������ ��������� �� ���
�������
�� 
Z ���� ������ 
	� 0O � 
������
���� 
 ����
���� ������� ����	����� Ti � �����#����� �� 
���" ������� 
����� Z ���� ������ 
 
��������� ���
�	���	�. ��	���� �-Ti � \ -���� 
	� 
��������� ���
�	���	� 
	��
����� 
	� �������� 11,9 5��[54], 2-7 5��[55], 2,9-7,5 5��[56], 
��� 8 5��[57], ������ ��� 
������� «�� 
�	��� 
	����
��» [58], 
	� 0O \-���� 
� !��	��� 
����� �� 5 �!$/���� ���� �-Ti. M�

�������� ���� �������" ������� �
	���
�� � \ ���� 
��	�#� 
����
���
" 
 ��������, 
���������� � 	����� [58].  
 
 
%������ 1. ��� �����. 

&������! 
C11,  
'(� 

C12, 
'(� 

C13, 
'(� 

C33, 
'(� 

C55,  
'(� 

B,  
'(� a, Å c, Å 

M�
��� PAW GGA 176 86 76 191 44.5 113 2.94 4.64 
%��	. ������[59] 
GGA PAW 171.6 85 78.6 188 39 113 2.93 4.66 
X�

�	�����[73] 4K 176.1 86.9 68.3 191 50.8 110 2.95 4.68 

 
 
%������ 2. 	 �����. 

&������! 
C11, 
'(� 

C12, 
'(�

C13, 
'(�

C33, 
'(�

C55, 
'(�

B, 
'(� a, Å c, Å 

M�
��� PAW GGA 200.5 81.5 51.8 251 56 113.5 4.58 2.83 
%��	. ������ GGA[58] 194 81 54 245 54 106 4.59 2.84 

 
 
 
%������ 3. �
� �����. 

&������! 
C11, 
'(� 

C12, 
'(�

C44, 
'(�

B, 
'(� a, Å 

M�
��� PAW GGA 134.3 95.5 60.8 108 4.11 
%��	. ������[46] 136.3 92.3 61 107 4.11 
X�

�	�����[50] 134 94 - 109 4.15 

 
 
%������ 4. �
� �����. 

&������! 
C11, 
'(� 

C12, 
'(� 

C44, 
'(�

B, 
'(� a, Å 

M�
��� PAW GGA 87.2 116 41 107 3.25 
%��	. ������ GGA[58] 95 110 36 105 3.26 

 
 
 

$ 	����� [59] ��
������ 	�
���� 
�
��"���� 	�#���� � ������� �
	���
�� 5�+ 
������ � 	����� ���	�� ����������� 
�����
��, ��" ������" �������-��		��"�������� 

��������� �

�������
" ���������� �	��������� 
	���������(GGA) 
����
��� c PAW 


����
�����������.  H����� �
	���
�� 5IO ���� ������ 
	����"�
" � [46]. J��
� 
�

�������
" ��� �� 
�����, ��� � � [59]. J������" ������� �
	���
��� (IO � \ ��� ������ 
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	����"�
" � 	����� [58], ��� ������� 
�����	���� 
	��	�����" ������. A����� 

�	���
������ ��#� 
����� 
������, ��� ������#�� 	��������� ��" ������ ���

������� 
���������� �	��������� 
	��������� (GGA), � PAW 
���������, ����	�� �

��������� � 
������ 	�����.  
 

3. �����
	
����� ���� ���	��� Ti-C � ��	
� �
������� �� ���
��	�����
� ���
��
�	� 
 

O�	��� ������ ��� ��&����� ����	��� �������� 
��������� 
������� 
���
�� 
(��
���" ���	��
�� � !����	�
	������
��, ��	�
�����
�� � �	.), � 
�"�� 
 ���, ��� � ��
��� 
����� ��
�� 
	����"��
" � 
��	������� 
	���#�����
��. *���
����� ����#�� ������
��� 
	����, � ����	�� �
	����"��
" !����	����" 
�	����	� � �	���� 
���
��� 
��������	����� �  
��
��������	����� ��	� �	�
������ Ti-C[60-64]. %���� 
���� �������� 	����� 
� 
�������� 
��	�	�#���� ��	���� ������. I��� ����� 	���� !�� ��� 
	����� �������� 
����������
��� �������
��, ��		�������� 
�����
�� � ��������
�� ����� 
	��������. 
(��	���� 	��������
���� ��������")[65]. $ ������ �� 
����� ����	�
 
	��
����"�� �� 
��&����� ��	��� ������, � ����	����	��� ��������" Ti-C � �-Ti � �� �	�
�������
��" 

�	����	�. 

O�� ��� �
�������
�, 
	���#����� 
��������� ����� $%1-0 ����� 
���	���� 
���������� �� 0.3 ��. % ����	���, �����"����
" � ����!�	���
��� ���������"�. �	� 
�
����� �����#���" 
����� !��	��� �� ���� C �������� 
	���

 ��	��	�����" 
�
�	"�������� 
�	����	� � �-Ti. %���� � 
����� ��	��	�����" 
�	����	�  nmCTi , ��������� 

����� !��	��� �� ���� C �
�
�����
" ��	�����: 

)(/)5.0( 48482 TiCTiTinCmTi EEnmEEE �����  (1) 
��� nCmTiE  –!��	��" 	�
������ "�����, 
�
��"��� �� m ������ ������ � n ������ ����	���; 

2TiE - !��	��" ���� ������ ������ � 	�#���� �-Ti; CTiE 48  – !��	��" 
��	�"����� �-Ti, 

���	����� 48 ������ ������ � ���� ���� ����	���  � ����!�	���
��� ����������; 48TiE  - 
!��	��" 
��	�"����� �� 48 ������ ������. *��	�"����� �-Ti �� 48 ������ ������ ���	��� 
��
������� ����#��, ����� �
������� ���"��� 	����	� 
��	�"����� �� 	�

���������� 
�������� 	������ !��	��� 
��	�"�����, 
���	����� ���� ����	��� � ���������� � ��� 
�������� (��
�� ��	���� (1) �� ���	�� �	����� 
������), � 
	������ �

��������� �����
�� 
	�
���� 
����� !��	��� 2 �!$/����. $������� E�  
�����"�� 
�
�
����"�� !��	������
��� 
�������
�� 	�������� 	�#���� ��	����� � �-Ti. (�������, ��� �������#�� �������� E�  

������
����� �������� !��	������
�� 
	��
����������� ���� � 5�+ ������. B�" 
��
�� 

�	����	� ��������� Ti-C � �-Ti , ���������� ����������� ��������� E� , ��� 
�
������ 


�
�� ��������� 	�#���� Ti-C, �
�	�"
� �� ����
���� 	�#���� ��	����� �������� � 
��������� 	�#����, 
����
�����
" 
 	����������� 	�������
�	����	��� �

��������� 


���� $%1-0 [23]. M�

���	��� 7 ��� ��	���� ������, ����	�� �
�
��� ����.  

$ �
������ 
�
��"���, ��	��� ������ ��	����� 
�	����	� ��
� NaCl, ��� ����� 
������ ��	����� 5IO 	�#����, � ����� ����	��� �������� �
� ����!�	���
��� ���������". 
P
�� 
	��
������ 5IO 	�#���� ������ Ti � ���� ����, �� ����� ����	��� ����� ��������
" � 

�	������ �
�� 	���	 � � ����	� ����. *��������	���
��� ��	����� ������ 
��������" 
"��"��
" TiC, �. � �� ������ ���� ������ 
	������
" 
� ������ ����� ����	���. $ ������� 5 

	������� 	�

�������� 
�
��"���� 	�#���� � 
	������� 
  	�����������[66] O	��� !���� 
��" ������ ���� ��
����� 	�
��� 
�����
�� !����	����� 
�
��"���, ����	�� �������
" � 
��	�#�� 
����
�� 
 �
������������� �������[66]. ��	�������� 
�����
�� 
�
��"��� 
�������� ��" ����� ������ � ����	��� 
	������� �� 	�
 1. $ ������ 
����� ��
������� 
	���������� 	�
���� 
�����
�� !����	����� 
�
��"��� TiC �
����� � ����� ���� ������� � 
[66]. C�� 	�������� 
	������
" ��" ���� ����� 
	������
�	�	����� 	�����

�
����
�� 
�

���������� ������(GGA 
	��������" � PAW 
���������), *	������� 
���������, ��� 
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	��������� 	�
���� ��� 
�
��"���� 	�#����, ��� � 
�����
�� !����	����� 
�
��"��� ����� 
��	�#� 
����
���
" 
 FP-LMTO(full potentional linearized miffin-tin orbital method)[66] 
	�
������, ����	�� "��"��
" ����� �������. (���� ��
�� TiC 
	�"��"�� ��
��������	��. 
X�� 
	��
����� ��-�� ��	�������" �����
�� ������ ����	���. $ 
�	����	� NaCl ��	��� 
�
����
" 
��������� � #�	���� ���
������ 
���	����" ������ ����	��� �� TiC �� TiC0.5. 
(����� � ������ 	����� ��
��������	���
��� 
��������" �� 	�

���	�����
". 

O	��� 
�	����	� ��
� NaCl, ��	��� ������ ����� ��������
" � ������ 
����
��������� 
�
��"��"�, ��	���" 
	�
��� ���
���������� 	�#����, � ����� �����
��� 

��	�	�#����.  
*�������" 	�

���	����" 
�	����	� TiC(SHP) 
	��
����"�� 
���� 5�+ 	�#���� 
 
��	��������
" 
��"�� A � B. (����� ���
� 
��� A 
�
����"�� ����� ������, � B ����	���. 

B����" 
�	����	� !�

�	���������� �� 
���������
" ��" ��	���� ������, �� � ��� 
����� 
���
������� 
��������	���
��� 
��	��� �����	��� �
���� �� ����� ��
���� 
���
�	���	.  
B���� �
� 	�

���	����� ���� 

	��
����"�� 
���� 
�	����	� ����	���" 
����� ����	��� � ����!�	���
��� � 
���	�!�	���
��� ���������" 5�+ 	�#���� 
������. *�	����	� Ti2C2(Tetraone) � 
Ti6C4(Tetratwo): � 
�	��� 
����� ��
������ 

������� ���	�!�	���
��� ����������, �� 
���	�� ��
������� ���	�!�	���
��� 
���������� 
	��
����� 
 
	�
�
���� 
����� �
� z. $ Ti2C2(Octa) 
����
��� 
��
������ ����!�	���
��� �������", � � 
Ti2C4(Tetra) – ���	�!�	���
��� ���������". 
$ 
�	����	� Ti2C ��
������ 
������� 
����!�	���
��� �������� ����� �
� z.  
*�	����	� TiC(SHP), Ti2C4(Tetra), 
Ti2C2(Octa) Ti2C(sl2x1), Ti2C2(tetraone), 
Ti6C4(tetratwo) ����
"�
" � 	�������� 
�	�
�������
��� 
������"�. %�� ��� �
� 

�	����	� ����	�
�� ������ 
 ����� 
�	���"  	��������� � �-Ti, ��� 
	�

���	�����
" ��� 5�+ 	�#����. B�" 
������" 5IO 	�#���� ���	��� 
�������� 
�����	� �	��
�"���: � �aa 21,21,0 , 
� �aa 21,0,21 , � �0,21,21 aa , � ��" ������" 
5�+ 	�#����- � �0,21,23 aa � , � �0,,0 a , 
� �c,0,0 . 

 $ ������� 5 
	����"�
" 	�

�������� 
�	����	� 	�#���� �
�� 	�

���	����� ��� Ti-
C 
�
�� 	����
���� � �
������ ���	������ ������ � �����	�� 
	��������� �	��
�"��� �� 
� 
�
�� 	����
����. �	� !��� 
�	����	� 	�#���� a � 
 ���������� 
������� ��� �� ��� � 
��" ������� 5�+ 	�#����, � 	�

�������� ������ ����	��� � ����!�	���
��� ��� 
���	�!�	���
��� ���������"�. 

 

��.1. ����������� ������
�� ����������� 

�
������ TiC �������� ��� ������ Ti � �. ������� 
����� ����!�� �"�������� ������. 
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%������ 5. #��������
���� ���
�����$�
��� ��&���� '�! (i-C. )�� TiC(NaCl), TiC(SHP) � 
Ti2C(sl2x1) ���/� ��������� ��!"������ ��0��� [66] 
=��� �,  

Å 

,  
Å 

+
������ ���	������ �� 
	����
���� 

+
������ ���	������ 

�
�� 	����
����* 

Ti 2.94 4.64 Ti(0,0,0); Ti(2/3, 1/3, 1/2). Ti(0); Ti(1/2). 
TiC 
(NaCl) 

4.33 
4.3366  

- Ti(0,0,0); C(1/2,1/2,1/2). Ti(0); C(1/2). 

TiC 
(SHP) 

3.03 
3.0966 

2.70 
2.6666 

Ti(0,0,0); C(2/3, 1/3, 1/2). Ti(0); C(1/2). 

Ti2C4 
(Tetra) 

3.79 5.55 Ti(0,0,0); Ti(2/3, 1/3, 1/2); 
C(2/3,1/3,1/8); 
C(2/3,1/3,7/8); C(0,0,3/8); 
C(0,0,5/8). 

Ti(0); Ti(1/2); C(0.12); 
C(0.88); C(0.38); C(0.62). 

Ti2C2 
(Octa) 

3.15 4.70 Ti(0,0,0); Ti(2/3, 1/3, 1/2); 
C(1/3,2/3,1/4); 
C(1/3,2/3,3/4). 

Ti(0); Ti(1/2); C(1/4); C(3/4). 

Ti2C 
(sl2x1) 

3.06 
3.0666 

4.92 
4.8566 

Ti(0,0,0); Ti(2/3, 1/3, 1/2); 
C(1/3,2/3,1/4). 

Ti(0.014); Ti(0.486); C(1/4). 

Ti2C2 
(tetraone) 

3.61 4.28 Ti(0,0,0); Ti(2/3, 1/3, 1/2); 
C(2/3,1/3,7/8); 
C(2/3,1/3,5/8). 

Ti(0); Ti(1/2); C(0); C(1/2); 

Ti6C4 
(tetratwo) 

3.57 12.76 Ti(0,0,0); Ti(2/3, 1/3, 1/6); 
Ti(0,0,1/3); C(2/3,1/3,9/24); 
C(0,0,11/24); Ti(2/3, 1/3, 
1/2); Ti(0,0,2/3); Ti(2/3, 1/3, 
5/6); C(0,0,21/24); 
C(2/3,1/3,23/24). 

Ti(-0.003); Ti(1/6); Ti(0.336); 
C(0.330); C(0.503); 
Ti(0.497); Ti(2/3); Ti(0.836); 
C(0.830); C(1.003). 

*%�� 
�
�� 	����
���� ���"��
" ������ 
�
����"" ���	������ 
� �
� z, �� 
	������
" 
������ ��� 
 

4. ������	�	� 
����	
� �
���� ���
��� ��� Ti-C. 
 

$ ������� 6 
	��
������� �������" 
����� !��	��� E  � E� , 	�

�������� 
� 
��	���� (1).  

%������ 6. 3���4���$�
��� 
���������
���� '�! Ti-C(
�. '���.(1)) 
=��� E, q�	�	� �E, !$/ 

���� C 
�-Ti2 -117.310 - 
TiC(NaCl) -64.4625 -0.06
TiC(SHP) -64.4123 1.30
Ti2C4(Tetra) -140.233 2.02
Ti2C2(Octa) -128.904 0.22
Ti2C(sl2x1) -123.124 -0.23
Ti2C2(tetraone) -128.890 0.44
Ti6C4(tetratwo) -375.031 0.82
Ti48C -2821.25 0.00
Ti48 -2815.44 - 
��.2. ���
��
�� (010) � 
��"��"�� 

Ti2C(sl2x1) 
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$����, ��� 
�	����	� Ti2C(sl2x1) 
������
����� �������#�� �������� E�  � !��	��" 
E�  ����� ����	��� � !��� 
�	����	� ���� ���� ������� !��	��� � 
�	����	� �������� 
��� 

TiC(NaCl) �� 0.17 !$/����. $ ������� 7 
	������� 	�

�������� 
�	����	� � ������ 
�
	���
�� 5�+ 	�#���� Ti2C, ����	�" 
	�����
�	�	����� �� 	�
.3. K� ������ � ������� 7 
�����, ��� � 
�	����	� Ti2C(sl2x1) 	�

��"��� d1 ����� 
��
��
�"�� (0001) ������, 
	���������� 
��
��
��� ������ ����	��� (	�
.2), 	���� 2.32 Å, � 	�

��"��� d2 ����� 
������������ 
��
��
�"�� ������, �� 
���	������ ����� 
���� ����� ����	���, 

�
����"�� 2.6 Å – 
���
������ ����#� 
�	���� 	�

��"��", ��
���	" �� ����	����� ����� 

����	��� � 
�	��� 
�����. B�" 
	������", � 
�	����	� NaCl ������#�� 	�

��"��� ����� 
������� ������ � ����	��� 
�
����"�� 2.17 Å, � �� �	��" ��� � 
�	����	� Ti2C(sl2x1) !�� 
	�

��"���, 	����� 2.11 Å, ����� � 	�

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

��"��� � ����������� �������� TiC 1.60 Å. $ ��
��� 5�+ ������ 	�

��"��� ����� 

��
��
�"�� (0001) 
�
����"�� 2.32 Å, ��� 
��
����� 
 	�

��"���� d1 � Ti2C(sl2x1) ����� 

��
��
�"�� ������, 	����������� 
��
��
��� ������ ����	��� (	�
. 2). �	� !��� d2 ����#� 
������������ ���
��
��
����� 	�

��"��" � ��
��� ������. %���� ��	����, ��	����	��� 
�
������
��� 5�+ 	�#���� Ti2C(sl2x1) "��"��
" 
������ ���������
���� ������ ������ � 
����	���, ����	�� 
	������ � 
	��"����� 
��
��
��� ������ � 
��
��
�� ����	���, 
���
��
�	������ 	�
�"�������� ���"��� 
	���
�� ����	���", � �
�������� 
���������
���" ����� ������� ������ � 
��
��
�"�, ����� ����	��� ����� ����	��� 
��
��
�����. $ �����, ����	���� ����	��� 
 ��	��������� Ti2C(sl2x1) 
	������ � ��������� 
5�+ 	�#���� ������ (
�. ������� 7), ������ ��" 
�������" �� ������
��� 
	�	��� 
	�
��� 

���	������ � 
�"������ ������ ����	���" ����
�������, � ���������� 	�

���	��� 
���"��� ����	��� �� ��	��	������ ������
��� 
�"�� � Ti2C(sl2x1). 

%������ 7. #��������
���� '�! Ti � Ti2C(sl2x1) 

=��� �, Å 
,  Å d1,  Å d2, Å  B, 5�� C11, 5�� C12, 
5�� 

C13, 
5�� 

C33, 
5�� 

C44, 
5�� 

�-Ti 2.94 4.64 2.32 2.32 113 176 86 75.5 191 44.5 
Ti2C(sl2x1) 3.06 4.92 2.32 2.6 133.5 328 57.5 44 253 27 
 

 

��. 3. 9�
���������� !�������� ������
�� ���������� � ���
��
�� (010), �-:-Ti, 0-
Ti2C(sl2x1) 
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<� 	�
. 3. 
������� 
��������� ���� 	�

	�������� ��	"����� 
�����
�� � 

��
��
�� (010) Ti2C � 
�
�
�������� 
 ������� ��" 5�+ Ti. $��	����" 
��
��
�� 
���	��� 
����� ������ � ����	��� �� 	����� 
��
��
��� ��
� (0001), ��� 
�����"�� 	�

���	��� 
��������� ��	����	� 
�"�� ����� ������� ������ � 	��������� ����	���" ������ ����	��� � 
������ ���	�� ����
�� ����� 
������
���������� 
��
��
�"��. K� 	�
. 3 ����� ��� 
�
������ ��	����	�
���� !���� ��������": 1) ������� ����� ������#��� ������� � 5�+ 
Ti 
���"��
" ��������� ���
���� � Ti2C ��" ������ Ti, 	�����"���� 
��
��
��� ������ 
����	���; 2) �����#���� 
�����
�� � ����
�� ����� 
��
��
�"�� ������ Ti, � ����	�� 
����� ����	��� �� ����	"��
". <� 	�
. 3� ����� ����� ��
	�������� ��	����	 
	�

	�������" 
�����
�� ����� 
�
������ ������� ������ � ����	���. (��������� 
��	����	�
���� 	�

	�������" 
�����
�� ��������� �� ������ �� ����������
�� 
��	�������
" ������
��� 
�"�� Ti-C, �� � �� �� �
������, ���� �
��������� ����� ����" 
�	�

��� 
�	 ������ ������, 
	����"��� � 
��	������ 	�

��"��" d1 � ���������� 
	�

��"��" d2, 
������
������, 
� ����#���� � !��� 	�

��"��"� � ��
��� 5�+ ������. 
�	��
�������� �
������
��� ������
��� 
�"�� � Ti2C ����� ������� �� 
�
�
�������" 
	�

�������� 
�	�������� 
�����
��� !����	����� 
�
��"��� Ti2C � 5�+ Ti, ����	�� 

	������� �� 	�
. 4. K� 	�
���� �����, ��� ��������� s � p �	���� ����	��� ���������
" 
��
��������� � Ti2C. �	� !��� ��� ��
����� ��
���"��
", �������	" 
�	�	�

	�������� 
!����	���� Ti 
 ��
���!��	�������� �	�����, ��� 
	������ � 
�������� �	���" =�	�� � 

	������� 
 ������� � 5�+ Ti �� 0.05 !$. X�� 
�	�	�

	�������� ���
������� �������� 
����	�� ��������� !����	���� � ����� ����	���, � �� �	��" ��� �
� ��� ��������� �	���� (s 
� p) �����"�
" ���� �	���" =�	�� � Ti2C. ��	�	�

	�������� !����	���� 
 ��
���� �	����� 
(
	������
������ ����
�"������) �� �����!��	������
��� (
	������
������ 
�"������) 
"��"��
" ���������� ���������" !��	��� 
�"�� � �
�����" ����������
�� 
�"�� � 
���������
��� 
�
�����, ����	�� ����� ��&"
���� 
���#���� ��
	�������
�� 
	�

	�������" ��	"����� 
�����
��, ��
�������� ��#�. (�	�������� ������
��� 
�"�� Ti-
C �������	" s-p-d ���	��������, ������	������� p 
�
��"��"�� ����	���, ����� ����� �� 
	�
. 4 
� 
���� ��
�������� p-
�
��"���  ����	��� � 
������
������� �� 
���� s, p � d 

�
��"��� ������ � ����
�"� 3 � 5 !$.  
 

5.!"��#�����. 
 

<� �
����������� � ��
��"���� �	����� ������� ����	���� 
�
���� Ti-C [67, 68] 

	�
��
����� ������ ���� 
��������	���
��� ��	��� ������ TiC 
� 
�	����	�� �������� 

���, � ����	�� ����� ������ ��	����� 5IO 	�#���� � ����� ����	��� ��
���"�� �
� 
����!�	���
��� ���������" � !��� 	�#����. X�� 
����
���
" 
 	����������� 	�
����� 
!��	������
��� ��	����	�
��� 
�"�� � ��������� 	�#����� Ti-C «�� 
�	��� 
	����
��» 
[69], 
	��� ����	�� � ��	���� TiC ����	�����
� ���
�������" !��	��" 
�"��, � ��� ��
�� 
����#�", ��� � 	�

���	������� ���� � ������ 	����� 	�#���� Ti2C. 

(������, ��� � 	����� [69] 	�

��������
� !��	��" 
�"�� � 
�
����� Ti-C 
� 
����#���� � !��	��� �����	���� ����	��� � �������. 8������	" ������ ������ ������ 
!��	���, � 	����� [69] �������
�� ������ �������� !��	������
�� �������� ��	��� ������, 
��	�������
" � ����
��	� ���������� ���� �� ������ ����	���. $ !��� 
����� ����#�� 
���"��� �� !��	��� 
�"�� ����� ������
��� ������ ����	���, 
	����"���
" �� ���� ���� 
������ � ��	����, ��-�� ����#�� !��	��� 
�"�� ���������� ����� ����	��� 
 �������, ��� 
��&"
�"�� !��	������
��� �������
�� ��	���� TiC 
� 
�	����	�� NaCl, � ����	�� �� 
������ ���� ������ 
	������
" ���� ����	��� [69]. 
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P
�� ����	�� �������
" � 5�+ ������ � ���� 	�
���	� (��
	���	, ���������� ��#� 


��� $%1-0 
 ����� �������	����� ����	���), 
	� ��	�������� �� ���� ��������� ��	���� 
� 	�#���� 5�+ ������ 
��������	�" �� ��	��� �
	����"���� 	��� � ������� �� 
	�

���	������ � 
	�������� ������ 
����", 
�
������ �
������ ����	�# � !��	���, 

���
��������� ��	��������� 
�"�� Ti-C, ��� 

������ 
	� 	�
���	���� ����	���. ��!����, 
����� ��	��� ����� ��	�������
" 
���������� �� 	�
���	� ����	��� – 
�
	����"��
" �����"�� ��	��	�����
" 
������
��� 
�"���. (���	������" ���� 
!��	������
��" 
	��
����������
�� 
��&�������" ������ ����	��� �� 	�
���	� � 
5�+ 	�#���� Ti2C � 
	������� 
 	�#����� 
TiC(NaCl) (������� 6)  ��&"
�"��
" 

	���	�#�� � !��	���, ����������� ��" 

	���	�������" 	�#���� 5�+ Ti � 	�#���� 
5IO Ti, 
�
����"���� �
���� ��	���� 
������ 
� 
�	����	�� �������� 
���. O	��� 
��������
�� ��	�������" 
� 
!��	������
���� �	���	��, ��" 	��������� 
���� ���������� ��������
��" �
�������
�� 
�� 	�#����. O�� 
������ �� 	�

�������� 
������� �
	���
��, 
	��������� � ������� 
1, ��
�������" 5�+ ���� Ti2C 
���������	"�� �	���	�"� �
�������
�� 5�+ 
	�#����(��	���� (1)). 

�	��
��������� � ������ 	����� 
�
�
���� 5�+ ���� Ti2C ����� 
������ 
�
����� ��" �� �������" 
!�

�	������������ �������� 
�

��������", ������" ������ 
��
���	��	�#����� ���	�
��
��. 8����
�� 
	�

�������� ������� 
�
��"���� 	�#���� 
Ti2C � 5�+ ������ ����	�� � ��������
�� 
��	�������" !��� ���� � 

����� �� �
���� 
5�+ ������ � ���� ����	������ ���������. 
=�	��	������ ������ ���� ����� 

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

��
�	� ��" �������" ��
�������. ��!���� 

�	

�������� "��"��
" ������
	�������� 
�

���������� Ti2C ���� ��" 
���#���" 

	����
���� 
���
�� 

����� �� �
���� 5�+ 
������ �������� ��	��-��������
��� 
��	������. �	� !��� �	�����
" ������ 
������� ����	���� 
�
���� Ti-C � ����
�� 
����� �������	���� ����	��� 
 ������ ���� 

Ti2C � 	����	�� �� ���������, � ����� �
�
���� ��������
��� 
���
�� 	�#���� Ti2C. 
K

��������" � !��� ��
	������� 
	����"�
". 
 

 

 

��. 4. ������
�� ����������� 

�
������ :-Ti � Ti2C(sl2x1) ��� 
����� Ti � � 
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$���%����� 
 

$ ��
��"��� �	��" 	�
���� ������
��� 
���
�� ���	��� ��� «�� 
�	��� 
	����
��» 

���� ��
��
���� #�	����� �	��� �

�����������. X�� 
�"���� 
 ��	��� 	�������� 
����
��������� ������� � 
 
�"������� ������, ��	�#� ���������� � ��	�#� 
���������	������� 
	��	������ ���
���
��. +	����� ���	�� � �� 	��������" �  

��	������� 
������ 
�����"�� 
������� 	���������, ����	�� 
��
����� 
 !�

�	�������, 
� 
	������ 1-10%. M��������� ���
����	���� ������	�����" ��
"� 
	��
����������� 
��	����	 � �� ������ 
����"� 
�����"�� ����������� 
��	����� ������
��� 
!�

�	����������� �

���������, ����	�� �	����� �

���������" ��	���
��"���� 
���	�������". (
������
�� «
�	��
	����
��� 	�
�����» ���������
" � �
�
���� ����
��� 
�� ������� �	����, 
 ������ �
�� ��������� !�������. X�� �
������ ��������� 
	� 
�������� ��������	�����, ��� ��� 
�	����	��� !�������, ���
����������� ����#���� 
��	����	�
��� ����� 
���	���� �
��� ��
������ 
���� ������. (���� �� ����� 
	���	�� 
"��"��
" 	�

���	����� � ������ 	����� ����
�	����	�	������� �����, ����	�� ����� 

��������	�����
" ��������"�� Ti2C. M����	 ����� ��������� �� �
��������, �� �� 
��
������ ���, ��� �� 
�	����	� �� ����� ���� �
��������� 
 
������ ���#�� 

	�
���������� ���	�
��
��. J��� �����" ������ !��������� 	�#���
" �������� 
���
����	���� ������	�����". <��������� 
����	���, ��� ����
�	����	�	������� ����� 
"��"��
" ����� 
�	

�������� ����	����� �������	" ��
���� 
	����
���� 
���
����, 
������ �������� ��

�, ��
����#�� ��		�������� 
�����
�� � ��
	����������� 
���
����
����
��. (�����, �� 
���	" �� �
� ��
����
���, �
����
" 
	������ 
���
�������
�� ����
�	����	���� 
�
��"��". +
����������� � ��#�� 	����� 
�	����	� 
	�#����, ������ �
	���
�� � ��	����	�
���� ������
��� 
�"�� 
	��
���������� ���� Ti2C 

 5�+ 	�#����� ����� ���� �

��������� ��" !�

�	������������ �������" ���������� 
��������� � 

���� ������ $%1-0 � ������
	��������� �

���������" !��� ���� ��" 

����������� ��
���� � ������ � 

����� �� ��� �
���� �������� ��	��-��������
��� 
��	������.  

$ 	����� ��
������ 
	���	�� �

���������� ������ PAW, GGA. $ ��
���
�� 
	�

������ ������ �
	���
�� ��
������� �	�
�������
��� 
�	����	 ��
���� ������. 
*	������� 	���������� 
 !�

�	������������ ������� 
������� ��	�#�� 
����
��. $ 
	����� �
������ ������ �
	������� 
����" !��	��" ��
������� 
�	����	 ��	���� ������ � 
	������
��� 
�	����	� 	�#����. M�
���� ��
������ 
 
������ 
	��	������� 
����� 
«Abinit» � 	����� ����������� ��	"����� 
�����
�� 
 
	��
��������� �������� ������� 
!����	���� � ����
� 
��
��� ����. *	������� ��� Ti-C 
� !��	��"�, �
�������� �� 
	�

���	���� ������
��� 
	���

��, 
	��
���"��� � 5�+ ������, 
������� 
���
�������� 
����	������ ���� Ti2C !��	������
�� ����� ��������, ��� ��	��� 
� 
�	����	�� NaCl.  

M����� ��
������ 
� ����� 
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