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Za gustino� elektronnogo zar�du valentnih zon, rozrahovano� z vikoristann�m hvi-

l~ovih funkc�� psevdopotenc��l~nogo gam�l~ton��na, proanal�zovano osoblivost� hem�qnogo

zv'�zku v xaruvatih monokristalah �odidu �nd��. Vi�vleni� zm�xani� �onno{kovalentni�

tip hem�qnogo zv'�zku p�dtverd�eno anal�zom, vikonanim na p�dstav� koncepc�� deformac��-

noÝ gustini ta laplas��na gustini. Vi�vlena lokal�zac�� dodatkovogo zar�du m�� kat�onami

sum��nih xar�v pov'�zut~s� z � zv'�zu�qo� vzamod��.
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I. VSTUP

Odnim z na�b�l~x �nformativnih metod�v dl�

z'�suvann� harakteru hem�qnogo zv'�zku ta po�snenn�

optiqnih � mehan�qnih vlastivoste� kristal�v ta Ýh-

n~oÝ an�zotrop�Ý  rozrahunok rozpod�lu elektronnoÝ

gustini �(r). Tradic��no �(r) zobra�a�t~ u vigl�d�

kart rozpod�lu zar�du dl� na�haraktern�xih plo-

win v elementarn�� kom�rc�. Golovn� zasnovki c~ogo

dosl�d�enn� tak�: a) elektronna gustina viznaqa

vs� vlastivost� osnovnogo stanu kristal�v; b) dife-

renc��c�� hem�qnogo zv'�zku spoluk  rezul~tatom

vid�lenn� osoblivoste� m��atomnih vzamod�� u si-

stemah z pod�bnim rozpod�lom elektronnoÝ gustini;

v) elektronnu gustinu mo�na v�dtvoriti za rezul~-

tatami kutorozd�l~nogo rent�en�vs~kogo anal�zu.

Skladn� nap�vprov�dniki A

III

B

V I

v�dr�zn��t~s�

v�d zviqa�nih tipu A

N

B

8�N

tim, wo na�b�l~x v�dda-

lena s-orb�tal~ kat�ona A ma konf��urac�� zamkne-

noÝ obolonki.U tak zvanih \des�tielektronnih" spo-

lukah c� \�nertna s-elektronna para" kat�ona ra-

zom z an�onnimi p-stanami utvor� valentnu zonu,

tod� �k ener�etiqno na�ni�q� zoni prov�dnosti za-

povnen� kat�onnimi p-stanami.U rezul~tat� Ýhn� elek-

tronn� vlastivost� demonstru�t~ haraktern� v�dm�n-

nost� v�d �nxih �onnih qi kovalentih spoluk, a

same: du�e mala zaboronena zona rozm�wena na me�ah

zoni Br�ll�ena z pereva�no vnutr�xn~okat�onnim

eksitonom; shil~na do deformac�Ý na�b�l~x v�dda-

lena s-obolonka prizvodit~ do nezviqno velikih �

negativnih koef�c�nt�v tisku na�ni�qih optiqnih

perehod�v; c� s-elektronna para zumovl� velike

statiqne ekranuvann� � sil~nu elektron{fononnu

vzamod��.

Z c~ogo pogl�du, vivqenn� harakteru hem�qnogo

zv'�zku v kristalah �odidu �nd��, xaruvatomu pred-

stavnikov� rodini monogalogen�d�v metal�v tret~oÝ

grupi, stab�l~nosti takih spoluk z� zni�eno� va-

lentn�st�, vplivu \odinokoÝ" s-elektronnoÝ pari

kat�ona vidat~s� aktual~nim.

II. TEHN�KA ROZRAHUNK�V

Rozpod�l zar�du elektron�v rozrahovu�t~ na p�d-

stav� otrimanih za rezul~tatami zonno{ener�etiqnih

obqislen~ hvil~ovih funkc�� valentnih stan�v
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Bezposeredn obqislenn� �nte�rala v (1) potre-

bu znaqnih komp'�ternih resurs�v, tomu dl� nabli-

�enogo rozrahunku �(r) doc�l~no vikoristati shemu

Qed� � Koena [1], wo da zmogu rozrahuvati seredn za

zono� Br�ll�ena znaqenn�
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priqomu vagov� mno�niki �

i

ta funkc�Ý A

m

(k) po-

vinn� zadovol~n�ti umovi
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Za cih umov f = f

0

z dobro� toqn�st� dl� ve-

likogo N . Sl�d zauva�iti, wo funkc�� f(k) (tobto

p�d�te�ral~na funkc�� v (1)) povinna mati povnu si-

metr�� �ratki:

f(k) =

1

n

T

X

i=1

g(T

i

;k); (7)

de T

i

ohopl� vs� operac�Ý toqkovoÝ grupi �ratki T ;

n

T

| por�dok faktor{grupi za p�dgrupo� trans-

l�c�� prostorovoÝ grupi; g(k) | gladka per�odiqna

funkc�� hvil~ovogo vektora (z per�odiqn�st�G

n

,G

n

| dov�l~ni� vektor obernenoÝ �ratki).

Dl� spoluk z simetr�� TlI-tipu, �k� opisu grupa

D

17

2h

, sl�d simetrizuvati p�d�nte�ral~nu funkc�� (1)
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Urahovu�qi, wo nul~ovi� qlen rozkladu v r�d

Fur' simetrizovanoÝ funkc�Ý

~

f(k) zb�gat~s� z

nul~ovim qlenom rozkladu v r�d Fur' funkc�Ý
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, � vikoristavxi formulu (4) ta

rozklad psevdohvil~ovoÝ funkc�Ý za sistemo� plos-

kih hvil~
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de a

n

(G

m

;k) | var��c��n� koef�c�nti rozkladu

funkc�� Bloha na plosk� hvil�; 
 | ob'm osnov-

noÝ oblasti kristala, wo m�stit~ N elementarnih

kom�rok; �

R

| drobova transl�c�� (osk�l~ki D

17

2h

|

nesimorfna grupa); N

sp

| k�l~k�st~ spec��l~nih to-

qok.

Dl� bezposeredn�h rozrahunk�v gustini zar�du

�(r) buv vikoristani� samouzgod�eni� psevdopo-

tenc��l z zonno{ener�etiqnogo rozrahunku [2], u

�komu otrimano dobre teoretiko{eksperimental~ne

uzgod�enn� �k dl� xirini zaboronenogo prom��ku

(E

rozr

g

=1.86 eV; E

eksp

g

=2.02 eV [3]), tak � v opis� na

p�dstav� rozpod�lu gustini stan�v osnovnih struktur

fotoelektronnih spektr�v. U rol� spec��l~nih buli

vikoristan� toqki, otriman� v [4] dl� toqkovoÝ grupi

D

2h

. Vlasn� vektori erm�tovoÝ matric� dl� 345 plos-

kih hvil~ viznaqali QR-metodom.�odnoÝ faktori-

zac�Ý matric� ne provodili, vlasn� znaqenn� � vek-

tori otriman� bezposeredn~o, bez zaluqenn� tehn�ki

kp-zburen~.

Dl� obqislenn� deformac��noÝ gustini �k opor-

ni� stan bula vikoristana superpozic�� sferiqno

userednenih nepromotovanih atom�v (prokristal),

�k� opisan� rad��l~nimi hvil~ovimi funkc��mi

Germana{Sk�lmana [5] � za�ma�t~ adekvatn� pozic�Ý

wodo �stinnih v elementarn�� kom�rc� [6].

III. KRISTAL�QNA STRUKTURA

�odid �nd�� (InI) kristal�zut~s� u tak zvan��

struktur� tipu TlI z prostorovo� nesimorfno� gru-

po� D

17

2h

(Cmcm) [7]. Ce xaruvata struktura z xa-

rami, perpendikul�rnimi do kristal�qnoÝ osi b. Or-

toromb�qna granecentrovana �ratka Brave InI z pa-

rametrami a=4.75

�

A, b=12.76

�

A, c=4.91

�

A m�stit~ qo-

tiri formul~n� odinic� (ris. 1), koordinati �on�v

�kih naveden� u tabl. 1.

Ris. 1. Rozm�wenn� �on�v �nd�� (temn� kul�) ta �odu

(sv�tl� kul�) v elementarn�� kom�rc� InI (krapkami pozna-

qena prim�tivna kom�rka).

�on X Y Z �on X Y Z

In 0 0.398 0.25 I 0 0.145 0.25

In 0 0.398 0.75 I 0 0.145 0.75

In 0 0.898 0.25 I 0 0.545 0.25

In 0 0.898 0.75 I 0 0.545 0.75

Tablic� 1. Koordinati �on�v bazisu v elementarn��

kom�rc� kristal�v InI (u v�dnosnih odinic�h parametr�v

�ratki).

Prim�tivna kom�rka (ris. 2) m�stit~ dv� formul~n�

odinic� z koordinatami �on�v, navedenimi u tabl. 2.
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Ris. 2. Rozm�wenn� �on�v �nd�� (temn� kul�) ta �odu

(sv�tl� kul�) v prim�tivn�� kom�rc� InI.

�on X Y Z �on X Y Z

In 0 0.398 0.25 I 0 0.145 0.25

In 0 -0.398 -0.25 I 0 -0.145 -0.25

Tablic� 2. Koordinati �on�v bazisu v prim�tivn��

kom�rc� kristal�v InI (u v�dnosnih odinic�h parametr�v

�ratki).

Retel~ni� rozgl�d kristal�qnoÝ strukturi sv�d-

qit~, wo zavd�ki \zmorwen��" prirod� xar�v (�oni

In visovu�t~s�, a �oni galoÝdu dobre rozm�wu�t~s� v

seredin� xar�v) �oni �odu ma�t~ p'�t~ zv'�zk�v, tod�

�k �oni metalu | s�m. �k navedeno v tabl. 3, ko-

�en �on In sered na�bli�qih sus�d�v ma p'�t~ �on�v

�odu: odin u perx�� koordinac��n�� sfer� (v�dstan~

l

1

=3.23

�

A), qotiri | u drug�� koordinac�Ý (v�dstan~

l

2

=3.46

�

A), �k� razom z poperedn�m utvor��t~ pr�mo-

kutnu prizmu z visoto� v napr�mku staloÝ �ratki a.

Sus�dami v tret�� koordinac�Ý  v�e dva �oni metalu,

�k� nale�at~ do sum��nogo xaru (v�dstan~ l

3

=3.58

�

A),

odnak v�dstan~ do nih pereviwu v�dstan~ do sus�d�v

drugoÝ koordinac�Ý vs~ogo na 0.12

�

A. Dl� �on�v �odu

na�bli�qimi odno�mennimi sus�dami  qotiri �oni,

v�dstan~ do �kih dor�vn� 4.34

�

A[8].

Spravd�, strukturu tipu TlI (koordinac��ne qi-

slo 7) mo�na rozgl�dati [9] �k prom��ni� vipadok

m�� strukturami tipu NaCl (k. q. 6) ta CsCl (k. q. 8):

Ris. 3. Prokc�� strukturi kristala �odidu �nd�� v

plowin� (a; b) pri organ�zac�Ý xar�v zg�dno z tipami I i

II.

posl�dovn�st~ ABAB : : : na ris. 1 v�dpov�da tak��

u pod�bn�� struktur� NaCl, tod� �k posl�dovn�st~

BCBC : : : | drugomu vipadku. Na ris. 3 pokazano

dva vipadki, koli budovu InI rozgl�da�t~ �k sfor-

movanu z xar�v NaCl (tip I) abo (tip II).

Sus�di V�dstan~

�on Simetr�� k-t~ tip nazva dov�ina

7 I d+4d'+2d" 3.23; 3.46; 3.95

In C

2v

�mm 2 In 2e 3.58

7 In d+4d'+2d" 3.23; 3.46; 3.95

I C

2v

�mm 2 I 4f 4.34

Tablic� 3. Simetr�� ta na�bli�qe otoqenn� �on�v v

kristalah InI.

Xar tipu I , �ki� nagadu deformovani� stan

strukturi NaCl, rozkladat~s� na dva p�dxari z�

zv'�zkami na�bli�qih an�on�v ta kat�on�v. Priqomu

ko�en �on ma qotiri sus�di v drug�� koordinac��-

n�� sfer�, zv'�zki m�� �kimi zobra�en� v ortorom-

b�qnomu bazis� na ris. 4. U c~omu vipadku kristal

nenaqe zbudovani� z xar�v spotvorenih kub�v, ver-

xini �kih poqergovo za�ma�t~ �oni In ta I. Z c~ogo

Ris. 4. Kristal�qna struktura InI u vipadku roz-

m�wenn� xar�v za tipom I (u deformovan�� struktur�

NaCl).

Ris. 5. Kristal�qna struktura InI u vipadku roz-

m�wenn� xar�v za tipom II (u deformovan�� struktur�

CsCl).
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pogl�du, struktura skladat~s� z xar�v kam'�noÝ

soli, zsunutih na (

1

4

;

1

4

; 0)a wodo g�potetiqnoÝ bat~-

k�vs~koÝ strukturi (z� stalo� �ratki a).

Xar tipu II �k vnutr�xn�� ma kat�on{kat�onni�

zv'�zok, de ko�en �on metalu zv'�zani� z dvoma pod�b-

nimi �onami, a kut m�� zv'�zkami stanovit~ 86

�

. Ta-

kogo tipu xar, upor�dkovani� za shemo� deformo-

vanoÝ strukturi CsCl, zobra�eni� na ris. 5.

IV. REZUL^TATI � OBGOVORENN�

Na ris. 6 pokazano rezul~tati obqislenn� roz-

pod�lu gustini zar�du za danimi samouzgod�enogo

rozrahunku metodom nelokal~nogo normozber�ga�-

qogo psevdopotenc��lu. Umovi zbere�enn� normi ta

zb�g real~nih atomnih � psevdohvil~ovih hvil~ovih

funkc�� za me�ami k�st�ka da�t~ zmogu otrimuvati

toqn� dan� pro rozpod�l elektronnoÝ gustini u vi-

padku sistem z bagat~ma valentnimi elektronami.

V�dobra�en� perer�zi zrobleno qerez centri �on�v

zg�dno z plowinami na ris. 2 (dl� togo wob kat�on{

kat�onni� zv'�zok buv u centr� kart, tut � nadal�

perer�zi v bc-plowin� zsunut� na b=2). Zobra�enn�

m�st�t~ dv� formul~n� odinic�,wo nale�at~ do sus�d-

n�h xar�v.

Otriman� abrisi sv�dqat~ pro zm�xani� �onno{

kovalentni� harakter zv'�zku v �odid� �nd��. �nx�

haraktern� risi, oder�an� z c~ogo vivqenn�, zvo-

d�t~s� do takogo: zar�dov� zgustki rozm�wu�t~s�

m�� �onami �nd�� ta �odu vzdov� napr�mku < 010 >;

ne proste�ut~s� zm�xuvann� an�on{an�onnih orb�ta-

le�; vidno na�vn�st~ kat�on{kat�onnoÝ g�bridizac�Ý,

�ka suprovod�ut~s� nakopiqenn�m zar�du m�� od-

no�mennimi �onami �nd��. Ostann zauva�enn� sto-

sut~s� m��molekul�rnogo (m��xarovogo) zv'�zku,

osk�l~ki sus�dami v tret�� koordinac�Ý ko�nogo �ona

In  dva �oni �nd��, voni lixe trohi b�l~xe v�dda-

len� (na 3.5%, �k vidno z tabl. 3) por�vn�no z drugimi

Ris. 6. Rozpod�l elektronnoÝ gustini v kristalah InI

dl� plowin ab � bc. Rezul~tati naveden� v e=
.

sus�dami. Utvoren� cim zv'�zkom zi�za�opod�bn� lan-

c��ki [IIn] { [InI] po�sn��t~ sil~nu an�zotrop��

optiqnih ta mehan�qnih vlastivoste� �odidu �nd��,

u �komu ko�na molekula InI otoqena molekulami,

or�ntovanimi protile�nim qinom (ris. 1), wo, mo-

�livo,  golovnim strukturnim principom u c��

spoluc�. Lixe na�vn�st~ zv'�zku m�� �onami �nd��

[10] abo strukturotvorna rol~ Ýhn~oÝ 5s

2

elektronnoÝ

pari da zmogu po�sniti kristal�qnu budovu InI z

ÝÝ nezviqa�no bliz~kimi v�dstan�mi m�� �onami me-

talu.

Odnak sil~ni� �onni� fon, �ki� sposter�gat~s�

na ris. 6, suttvo zat�n� zar�dov� skupqenn�. Tomu

dl� vi�vlenn� osoblivoste� pererozpod�lu elek-

tronnoÝ gustini, zumovlenogo utvorenn�m hem�qnogo

zv'�zku m�� �onami, doc�l~no vikoristati perer�zi

funkc�Ý deformac��noÝ elektronnoÝ gustini ��(r):

��(r) = �(r)� ~�(r): (11)

Hoqa sl�d zauva�iti, wo za zm�stom pobudovi ��(r)

v�dobra�a rezul~tat pererozpod�lu elektronnoÝ gu-

stini u vipadku odnoqasnoÝ vzamod�Ý vs�h �on�v, a za

ÝÝ vigl�dom �nod� skladno proste�iti osoblivost� po-

parnoÝ atomnoÝ (qi molekul�rnoÝ) vzamod�Ý.

St��k�st~ ortoromb�qnih (tipu TlI) spoluk A

3

B

7

qasto ob�runtovu�t~ [11] veliko� pol�rizac��no�

zdatn�st� �on�v metal�v ta tendenc�� galogen�v

utvor�vati kovalentn� zv'�zki. Na kartah defor-

mac��noÝ gustini mo�na zna�ti p�dtverd�enn� oboh

tez (ris. 7). Na l�n��h zv'�zk�v na�bli�qih sus�d�v

In { I vid�l��t~s� znaqn� prodovguvat� zar�dov� zgu-

wenn� (do 12 e=
), rozm�wen� perpendikul�rno do

l�n�Ý zv'�zku. Opr�q togo, oblast� z v�d'mnimi zna-

qenn�mi �� poblizu �nd�� ta zagalom pozitivni�

fon �� navkolo galogenu sv�dqat~ pro oqevidne pe-

renesenn� zar�du v�d kat�ona do an�ona. Z pozic��

koncepc�Ý �onno{kovalentnosti hem�qnogo zv'�zku v

�onnih zv'�zkah povinno proste�uvatis~ zm�wenn�

Ris. 7. Abrisi deformac��noÝ elektronnoÝ gustini InI

u plowinah ab � bc. Rezul~tati naveden� v e=
.
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elektronnoÝ gustini v b�k b�l~x elektrov�d'mnogo

�ona. Ot�e, zv'�zok kat�on { galogen  oqevidnim

kovalentnim zv'�zkom z sil~no� �onn�st�. Slab-

ki� pro�v konstruktivnoÝ �nterferenc�Ý oblaste� �-

zv'�zku po�sn�t~s� velikim qislom vuzl�v (k�l~-

k�st~ �kih zrosta z� zb�l~xenn�m golovnogo kvanto-

vogo qisla) v rad��l~nih hvil~ovih 5s-, 5p-funkc��h

komponent.

C�kavo� osobliv�st�  spostere�uvan� pozadu

�on�v maksimumi �� (ris. 6, bc-plowina), pov'�zan� z

nepod�lenimi elektronnimi parami ta Ýhn�mi orb�ta-

l�mi. Natom�st~ v ac-plowin� vid�l��t~s� oblast�

konstruktivnoÝ �nterferenc�Ý v an�onnih p�dxarah z

harakternim dl� p

x

-orb�tale� rozpod�lom gustini.

Odnak na�b�l~x harakternim dl� rozpod�lu elek-

tronnoÝ gustini v �odid� �nd�� (�k � v �nxih spolu-

kah TlI-tipu)  na�vn�st~ zv'�zu�qoÝ vzamod�Ý m��

kat�onami, �k� nale�at~ do r�znih xar�v. Rezul~tati

EHMO-obqislen~ [12] na dimerah (TlH)

2

p�dtverd�u-

�t~, wo zv'�zu�qa vzamod�� m�� dvoma kat�onami

Tl

+

mo�e viniknuti u vipadku, koli molekuli ma-

�t~ or�ntac�� \golova{do{golovi" (golova = Tl),

ale dimer ne  l�n��nim (D

1h

), a xvidxe ma si-

metr�� toqkovoÝ grupi C

2h

. Zar�d v oblast� m�� kat�o-

nami ma harakterni� dl� p

�

� p

�

komponent, vi-

t�gnuti� poperek do l�n�Ý zv'�zku rozpod�l. Vodnoqas

sposter�gat~s� harakterne dl� steriqno napru�e-

nih sistem z sil~nim vzamovplivom sus�dn�h �on-

nih ugrupovan~ zm�wenn� centr�v vagi zgustk�v �� u

b�k v�d l�n�Ý zv'�zku. Taki� harakter rozpod�lu �(r)

u c�� oblast� mo�e �runtuvatis~ na pripuwenn� [13],

wo 5s

2

odinoka para kat�ona ne  povn�st� �nertno�

� v rezul~tat� zv'�zu�q� pari zsuva�t~s� v oblast~

m�� dvoma �drami.

Vodnoqas karti �(r) � ��(r) v ab-plowin� pri opis�

zv'�zku kat�on�v � an�on�v ( sus�d�v drugoÝ koordinac�Ý)

z sum��nih xar�v m�st�t~ pevne protir�qq�: �kwo

karta gustini sv�dqit~ pro mo�liv�st~ nakopiqenn�

zar�du v c�� oblast�, to na deformac��nih abri-

sah �zol�n�� z pozitivnimi znaqenn�mi v m��atomn��

oblast� nema. Po�sniti ce mo�na tim, wo v �odid�

�nd�� perebudova elektronnih obolonok atom�v pri

utvorenn� zv'�zku suprovod�ut~s� takim v�dtokom

elektron�v z m��'�dernoÝ oblasti, �ki� pereviwu

rezul~tat konstruktivnoÝ �nterferenc�Ý. Abrisi �

deformac��noÝ gustini v�dobra�a�t~ lixe nasl�dok

pererozpod�lu elektronnoÝ gustini wodo g�potetiq-

nogo prokristala.

Uniknuti sub'ktivnosti pri vibor� prokristala

~�(r) da zmogu opis hem�qnogo zv'�zku v term�nah la-

plas��na elektronnoÝ gustini [14]:

r

2

�(r) = @

2

�=@x

2

+ @

2

�=@y

2

+ @

2

�=@z

2

: (12)

Ot�e, skal�rne pole r

2

�(r) harakterizu kriviznu

�(r) �k r�znic� m�� znaqenn�m elektronnoÝ gustini

v zadan�� toqc� r ta ÝÝ seredn�m znaqenn�m u sus�dn�h

toqkah r � dr � zale�it~ v�d krivizni �(r) u tr~oh

vzamoperpendikul�rnih napr�mkah. Znak r

2

� bude

viznaqati rozpod�l oblaste� lokal�zac�Ý � v�dtoku

elektron�v v ob'm� elementarnoÝ kom�rki. Oqevidno,

wo krivizna funkc�Ý � uzdov� l�n�Ý zv'�zku m�� �o-

nami zav�di dodatna. Takim qinom, pri utvorenn�

kovalentnogo zv'�zku, koli elektronna gustina v

m��'�dernomu prostor� zb�l~xut~s�, krivizna � uz-

dov� l�n�Ý zv'�zku bude zmenxuvatis~ z odnoqasnim

zb�l~xenn�m v oboh perpendikul�rnih napr�mkah,

zv�dsi r

2

�(r) < 0.

Rezul~tati obqislenn� laplas��na elektronnoÝ gu-

stini dl� monokristal�v �odidu �nd�� pokazan� na

ris. 8.

Otriman� rezul~tati v c�lomu p�dtverd�u�t~ vis-

novki, oder�an� p�d qas rozgl�du rozpod�l�v elek-

tronnoÝ gustini � � deformac��noÝ gustini ��: us�

maksimumi �� v�dtvor��t~s� na kartah laplas��na

u vigl�d� m�n�mum�v, odnak zm�wenih u vipadku qast-

kovo �onnih zv'�zk�v u b�k kat�ona. Natom�st~ q�tko

vi�vl��t~s� zar�dov� zgustki na zv'�zkah kat�on�v �

an�on�v z sus�dn�h xar�v. Zar�d �e s-elektron�v �odu

zber�ga sferiqni� rozpod�l, wo p�dtverd�u Ýhn��

kvaz�ostovni� harakter.

V. VISNOVKI

Vivqeno osoblivost� kristal�qnogo vpor�dkuvann�

ta harakteru hem�qnogo zv'�zku v xaruvatih mo-

nokristalah �odidu �nd�� (pr. grupa D

17

2h

) na p�d-

stav� rezul~tat�v samouzgod�enogo rozrahunku me-

todom normozber�ga�qogo psevdopotenc��lu. Anal�z

rozpod�lu elektronnoÝ gustini �(r), deformac��noÝ

gustini ��(r) ta laplas��na gustini r

2

�(r) sv�d-

qit~, wo v kristalah �odidu �nd�� real�zut~s�

zm�xani� �onno{kovalentni� tip hem�qnogo zv'�zku.

Viznaqeno rozm�wenn� dodatkovogo zar�du m��

Ris. 8. Karti r

2

� v monokristal� InI dl� plowin ab �

bc.
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kat�onami sum��nih xar�v, nezviqno mala v�dstan~ m�� �kimi pov'�zut~s� z� zv'�zu�qo� vzamod��. Vi-

�vleno obme�en�st~ �nterpretac�Ý v term�nah lixe ��(r) qi r

2

�(r) � pokazano Ýhn�� vzamodopovn�val~ni�

harakter.

POD�KI
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CHARGE DISTRIBUTION AND CHEMICAL BOND IN THE LAYERED INDIUM

IODIDE SINGLE CRYSTALS

M. I. Kolinko

Ivan Franko Lviv State University, Chair of Experimental Physics

8a Kyrylo i Mefodii Str., Lviv, UA{290005, Ukraine

Using the valence zone electron charge density data calculated with the wave functions of pseudopotential

Hamiltonian, the chemical bond features are studied for the layered indium iodide single crystal. A mixed ionic{

covalent type of the chemical bond is revealed and justi�ed by the analysis performed on the basis of the concept

of di�erential deformation density and the density Laplacian. The localization of the additional charge between

the cations of adjacent layers is related to coupling interaction.
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