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�¥â®¤®¬ «®ª «ì®£® ª®£¥à¥â®£® ¯®â¥æ¨ «  ¢ à ¬ª å â¥®à¨¨ ¬®£®ªà â®£® à áá¥ï¨ï à ááç¨-
â   í«¥ªâà® ï í¥à£¥â¨ç¥áª ï áâàãªâãà  âà®©®© ª à¡¨¤®© á¨áâ¥¬ë Ti–Al–C á® áâàãªâãà®© â¨-
¯  NaCl. �á¯®«ì§®¢   ª« áâ¥à ï ¢¥àá¨ï ��-¯à¨¡«¨¦¥¨ï ¤«ï à áç¥â  ªà¨áâ ««¨ç¥áª®£® ¯®â¥-
æ¨ « . � à ¬ª å ®¤®£® ¯à¨¡«¨¦¥¨ï ¯à®¢¥¤¥® áà ¢¥¨¥ í«¥ªâà®®© í¥à£¥â¨ç¥áª®© áâàãªâãàë

âà®©®© ¨ ¡¨ à®© ª à¡¨¤ëå á¨áâ¥¬ â¨â  . �¨à¨  £¨¡à¨¤¨§®¢ ®© ¯®«®áë âà®©®© ª à¡¨¤®©

á¨áâ¥¬ë ¡®«ìè¥, ç¥¬ ¡¨ à®©,   2.7 eV ¨ ®¡ãá«®¢«¥  ¢®§¨ªè¥© ª®¢ «¥â®© á¢ï§ìî ¬¥¦¤ã Al
¨ C. � âà®©®© á¨áâ¥¬¥ ¨¬¥¥â ¬¥áâ® ¬¥â ««¨ç¥áª®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥, ¤®«ï ª®â®à®£® ¢®§à áâ ¥â ¯à¨
ã¢¥«¨ç¥¨¨ ª®æ¥âà æ¨¨ 3p-¯à¨¬¥á¨. �ë¯®«¥  ®æ¥ª  í¥à£¨© å¨¬¨ç¥áª®© á¢ï§¨ ¢ âà®©®© ¨

¡¨ à®© ª à¡¨¤ëå ä § å â¨â   ¨ ¢  «¬ §¥,   â ª¦¥ ¯à®¢¥¤¥® ¨å á®¯®áâ ¢«¥¨¥ á íªá¯¥à¨¬¥â®¬.

�à®¡«¥¬  â¥®à¥â¨ç¥áª®£® ¯à¥¤áª § ¨ï ä¨§¨ç¥-
áª¨å á¢®©áâ¢ âà®©ëå ª à¡¨¤ëå á¨áâ¥¬   ¡ §¥

ª à¡¨¤®¢ ¯¥à¥å®¤ëå 3d-¬¥â ««®¢, «¥£¨à®¢ ëå ¥-
¯¥à¥å®¤ë¬¨ p-¬¥â «« ¬¨, ®áâ ¥âáï ¯®-¯à¥¦¥¬ã  ª-
âã «ì®©. �â® á¢ï§ ® á ¯à®¡«¥¬ ¬¨ ¯®¨áª  ®¢ëå

¬ â¥à¨ «®¢ á ¢ëá®ª¨¬¨ âà¨¡®â¥å¨ç¥áª¨¬¨ á¢®©áâ¢ -
¬¨, ª®â®àë¥ ®¤®¢à¥¬¥® á ¡®«ìè®© â¢¥à¤®áâìî

®¡« ¤ «¨ ¡ë ¨ ¨§¢¥áâ®© ¯« áâ¨ç®áâìî. �®¢ëè¥-
¨¥ ¯®á«¥¤¥© ¬®¦¥â ¡ëâì ¤®áâ¨£ãâ® [1] ¢¢¥¤¥¨-
¥¬ ¢ ª à¡¨¤ë ¤®®à®¢ í«¥ªâà®®¢, á¯®á®¡áâ¢ãîé¨å
”¤¥«®ª «¨§ æ¨¨” å¨¬¨ç¥áª¨å á¢ï§¥©. �®«ìè®© â¥-
®à¥â¨ç¥áª¨© ¨ ¯à ªâ¨ç¥áª¨© ¨â¥à¥á ¯à¥¤áâ ¢«ï¥â

âà®© ï á¨áâ¥¬  Ti–Al–C, ª ª®â®à®© ¯à¨ ¤«¥¦ â

ª à¡® «î¬¨¨¤ë â¨â   Ti3AlC (K-ä § ) ¨ Ti2AlC
(H-ä § ). �áá«¥¤®¢ ¨¥ å à ªâ¥à  å¨¬¨ç¥áª®© á¢ï§¨
ª à¡® «î¬¨¨¤®¢ â¨â   á ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬ à¥â£¥-
®¢áª®© á¯¥ªâà®áª®¯¨¨ [2] ¨ ¬¥â®¤  äãªæ¨© �à¨ 

(����-��) [3,4] ¯®ª § «® ã¬¥ìè¥¨¥ ¢ K-ä §¥
áâ¥¯¥¨ £¨¡à¨¤¨§ æ¨¨ ¢®«®¢ëå äãªæ¨© ¢ «¥âëå

í«¥ªâà®®¢ 3d-, 4p-Ti ¨ 2s-, 2p-C ¯® áà ¢¥¨î á ¡¨-
 àë¬ ª à¡¨¤®¬ TiC ¨ á®®â¢¥âáâ¢¥® ã¬¥ìè¥¨¥

¯à®ç®áâ¨ å¨¬¨ç¥áª®© á¢ï§¨ [2]. � â® ¦¥ ¢à¥¬ï ¨á-
á«¥¤®¢ ¨¥ K-ä §ë (Fe3AlC) á ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬ ¬¥â®-
¤  Xα-�� ¯®ª § «® ã¢¥«¨ç¥¨¥ £¨¡à¨¤¨§ æ¨¨ ¬¥¦¤ã

p-í«¥ªâà® ¬¨ Al ¨ d-í«¥ªâà® ¬¨ Fe ¯à¨ ¯®¢ëè¥¨¨
ª®æ¥âà æ¨¨ Al, á ç¥¬  ¢â®àë à ¡®âë [5] á¢ï§ë¢ îâ
ãá¨«¥¨¥ å¨¬¨ç¥áª®© á¢ï§¨ ¬¥¦¤ã  â®¬ ¬¨ Fe ¨ Al ¢
ª« áâ¥à¥. �à¨ íâ®¬ ®áâ « áì ¥ïá®© ¯à¨à®¤  å¨¬¨-
ç¥áª®© á¢ï§¨ Ti–Al ¢ âà®©®© ª à¡¨¤®© á¨áâ¥¬¥.
�  áâ®ïé¥© à ¡®â¥ ¬®¤¥«¨à®¢ ¨¥ í«¥ªâà®®©

áâàãªâãàë ¢ á¨áâ¥¬¥ Ti1−xAlxC (x = 0, 0.17, 0.33,
05) ¤«ï à¥è¥âª¨ â¨¯  NaCl ¢ë¯®«¥®   ®á®¢¥ ª« -
áâ¥à®£® à áç¥â  ¯®«®© ¨ ¯ àæ¨ «ìëå «®ª «ìëå

¯«®â®áâ¥© á®áâ®ï¨© í«¥ªâà®®¢ á æ¥«ìî ¢ëï¢«¥¨ï

®á®¡¥®áâ¥© ä®à¬¨à®¢ ¨ï í«¥ªâà®®© í¥à£¥â¨ç¥-
áª®© áâàãªâãàë ¨ ¯à¨à®¤ë å¨¬¨ç¥áª®© á¢ï§¨, ª®â®-
àë¥ ®¡ãá«®¢«¥ë ¯à¨áãâáâ¢¨¥¬ ¯à¨¬¥á®£®  â®¬  Al
¢ ¯®¤à¥è¥âª¥ ¯¥à¥å®¤®£® ¬¥â «« .

1. �¥â®¤ à áç¥â 

�«¥ªâà® ï áâàãªâãà  Ti–Al–C ¡ë«  à ááç¨â  

â ª  §ë¢ ¥¬ë¬ ¬¥â®¤®¬ «®ª «ì®£® ª®£¥à¥â®£®

¯®â¥æ¨ «  ¢ à ¬ª å â¥®à¨¨ ¬®£®ªà â®£® à áá¥ï-
¨ï, ¯à¥¤«®¦¥ë¬ ¤«ï á¯« ¢®¢ [6,7], à §¢¨âë¬ ¨

ãá¯¥è® ¯à¨¬¥¥ë¬ ª ª à¡¨¤ ¬ [8]. �á®¡¥®-
áâìî ¬¥â®¤  ï¢«ï¥âáï ¢®§¬®¦®áâì ¡ëâì ¨á¯®«ì§®-
¢ ë¬ ¤«ï á¨áâ¥¬ á  àãè¥¨ï¬¨ ªà¨áâ ««¨ç¥áª®©

á¨¬¬¥âà¨¨ ¢ ¥ã¯à®ï¤®ç¥ëå á¯« ¢ å. �«ï ¢á¥å

à §«¨çëå  â®¬®¢ á¨áâ¥¬ë à áá¬ âà¨¢ «áï ª« áâ¥à,
æ¥âà¨à®¢ ë©   íâ¨å  â®¬ å. � ¯à¨¬¥à, ª« áâ¥à,
æ¥âà¨à®¢ ë©    â®¬¥ Ti, ¯®ª §    à¨á. 1. �â®-
¬ë Al ¢ ª« áâ¥à¥ à á¯®« £ «¨áì ¢ ¯«®áª®áâ¨, ¯à®å®-
¤ïé¥© ç¥à¥§ æ¥âà¨à®¢ ë©  â®¬ Ti ¨ ¯ à ««¥«ì®©
®á®¢ ¨î ªã¡  (à¨á. 1,a,b),   â ª¦¥ ¢® ¢§ ¨¬®¯¥à¯¥-
¤¨ªã«ïàëå ¯«®áª®áâïå (à¨á. 1,c). �®¤®¡®¥ ¬®¤¥«ì-
®¥ ¯®áâà®¥¨¥ ªà¨áâ ««¨ç¥áª®© áâàãªâãàë âà®©®£®

á®¥¤¨¥¨ï á®®â¢¥âáâ¢ã¥â íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬ ¤ -
ë¬ [9] ® á¯®á®¡®áâ¨ Al ®¡à §®¢ë¢ âì áã¡¬¨ªà®-
®¡ê¥¬ë á ¡®«¥¥ ¢ëá®ª¨¬ á®¤¥à¦ ¨¥¬ «¥£¨àãîé¥£®

í«¥¬¥â , ª®£¥à¥âë¥ ¬ âà¨æ¥.
�à¨áâ ««¨ç¥áª¨© ¯®â¥æ¨ « ¡ë« à ááç¨â  ¯® áå¥-

¬¥, ®¯¨á ®© ¤¥â «ì® à ¥¥ [10], á ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬
¢®«®¢ëå äãªæ¨© í«¥ªâà®®¢ á¢®¡®¤ëå  â®¬®¢ [11].

�¨á. 1. �« áâ¥àë ¤«ï à áç¥â  âà®©®© ª à¡¨¤®© á¨-
áâ¥¬ë Ti1−xAlxC á á®¤¥à¦ ¨¥¬ x  «î¬¨¨ï, à ¢ë¬
0.17 (a), 0.33 (b), 0.50 (c).
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�¥à£¨ï á¢ï§¨ Ecoh ¢ Ti1−xAlxC, TiC ¨  «¬ §¥

Ecoh, eV/unit cell

� §  �¥®à¨ï �ªá¯¥à¨¬¥â

APW [18] LCAO [17] LDF [19] LMTO [16] � áâ.à ¡. [20] [19] [21]

A«¬ § 20.94 4.71 15.6 – 14.4 14.74 15.2 –
TiC – – – 20.4 8.8 – – 7.6
Ti0.83Al017C – – – – 7.8 – – –
Ti0.67Al0.33C – – – – 6.1 – – –
Ti0.5Al0.5C – – – – 4.1 – – –

� à ¨ ¬ ¥ ç    ¨ ¥. APW (augmented-plane-wave method) — ¬¥â®¤ ¯à¨á®¥¤¨¥ëå ¯«®áª¨å ¢®«, LCAO (linear-combination-of-abmic-
orbitals scheme) — ¬¥â®¤ «¨¥©®© ª®¬¡¨ æ¨¨  â®¬ëå ®à¡¨â «¥©, LDF (local-density formalism) — ¬¥â®¤ «®ª «ì®© ¯«®â®áâ¨,
LMTO (linear-muffin-tin-orbitals method) — «¨¥ à¨§®¢ ë© ¬¥â®¤ muffin-tin-®à¡¨â «¥©.

�çâ¥ë ¢ª« ¤ë ¢ í«¥ªâà®ãî ¯«®â®áâì á®á¥¤¨å

 â®¬®¢ ¨ ªã«®®¢áª¨© ¯®â¥æ¨ « ¯ïâ ¤æ â¨ ª®®à¤¨-
 æ¨®ëå áä¥à. �¡¬¥ë© ¯®â¥æ¨ « ¢ëç¨á«ï«áï

¯® ¬¥â®¤ã �«¥â¥à  á ¯ à ¬¥âà®¬ α, à ¢ë¬ ¥¤¨-
¨æ¥. �à¨ à áç¥â¥ ¯®â¥æ¨ «  � ¤¥«ã£  ¨á¯®«ì-
§®¢   ªà¨áâ ««¨ç¥áª ï à¥è¥âª  ª à¡¨¤  â¨â¨ 

(â¨¯  NaCl)

2∑
i=1

ϕii = −4.5849q/a ¨

2∑
i=1

ϕij = −1.0897q/a,

£¤¥ a — ¯ à ¬¥âà à¥è¥âª¨, q — § àï¤ ¨®  Ti
(¨«¨ C), ϕii — ¯®â¥æ¨ «   æ¥âà «ì®¬  â®¬¥ C
(¨«¨ Ti), á®§¤ ¢ ¥¬ë© ¤àã£¨¬¨  â®¬ ¬¨ C ªà¨áâ «« 

(¨«¨ ¤àã£¨¬¨¬  â®¬ ¬¨ Ti á®®â¢¥âáâ¢¥®), ϕij —
¯®â¥æ¨ « ¢ æ¥âà¥   â®¬ ¦¥  â®¬¥ C, á®§¤ ¢ ¥¬ë©
¢á¥¬¨  â®¬ ¬¨ Ti ¢ ªà¨áâ ««¥.
�«ï ¢ëï¢«¥¨ï ®á®¡¥®áâ¥©, ®¡ãá«®¢«¥ëå ¨§-

¬¥¥¨¥¬ â®«ìª® ª®æ¥âà æ¨¨ Al, ¯ à ¬¥âà à¥-
è¥âª¨ ¢  è¥¬ à áç¥â¥ ¯à¨¨¬ «áï ¯®áâ®ïë¬

(a = 8.1825a.u.), ç¨á«¥® à ¢ë¬ ¯ à ¬¥âàã à¥è¥â-
ª¨ ¡¨ à®£® ª à¡¨¤  TiC,  ©¤¥®¬ã íªá¯¥à¨¬¥-
â «ì® [12]. � áá¬ âà¨¢ «®áì ¬®£®ªà â®¥ à áá¥ï-
¨¥ í«¥ªâà®®¢, ¢ª«îç ï ¢â®àãî ª®®à¤¨ æ¨®ãî

áä¥àã ¤«ï ª ¦¤®£® ¨§ âà¥å ª« áâ¥à®¢, ¨á¯®«ì§ã¥¬ëå
¤«ï à áç¥â®¢, â.¥. ç¨á«®  â®¬®¢ ¢ ª ¦¤®¬ â ª®¬

ª« áâ¥à¥ à ¢ï«®áì ¤¥¢ïâ ¤æ â¨.
�®ª «ìë¥ ¯«®â®áâ¨ á®áâ®ï¨© í«¥ªâà®®¢  â®-

¬®¢ C, Al ¨ Ti ¢ Ti1−xAlxC ¡ë«¨ à ááç¨â ë ¬¥â®¤®¬,
®¯¨á ë¬ à ¥¥ [13]. �®« ï ¯«®â®áâì á®áâ®ï¨©

í«¥ªâà®®¢   í«¥¬¥â àãî ïç¥©ªã ¤«ï ®¤®© ¯à®-
¥ªæ¨¨ á¯¨  ¡ë«  ¯®«ãç¥  ª ª áã¬¬ 

N(E)=
1∑
l=0

nC
l (E)+(1−x)

2∑
l=0

nTi
l (E)+x

2∑
l=0

nAl
l (E). (1)

2. �¥§ã«ìâ âë ¨ ®¡áã¦¤¥¨¥

�  à¨á. 2–4 ¯à¥¤áâ ¢«¥ë ¯®« ï (TDOS) (a) ¨

¯ àæ¨ «ìë¥ «®ª «ìë¥ (PDOS) ¯«®â®áâ¨ á®áâ®ï-
¨© í«¥ªâà®®¢ Al (b), C (c) ¨ Ti (d) ¢ âà®©®©

ª à¡¨¤®© á¨áâ¥¬¥ Ti1−xAlxC ¤«ï à §«¨çëå § ç¥-
¨© ª®æ¥âà æ¨¨ x  «î¬¨¨ï. �  à¨á. 5 ¯à¨¢¥¤¥ë
¤«ï áà ¢¥¨ï TDOS (a) ¨ PDOS C (b) ¨ Ti (c) ¢
¡¨ à®¬ ª à¡¨¤¥ TiC, à ááç¨â ë¥ ¢ â®¬ ¦¥ ¯à¨-
¡«¨¦¥¨¨ ¤«ï ª« áâ¥à , á®¤¥à¦ é¥£® ¤¥¢ïâ ¤æ âì
 â®¬®¢. �¥à£¥â¨ç¥áª®¥ à ááâ®ï¨¥ ¬¥¦¤ã ¯¨ª ¬¨ B
¨ C ¯à ªâ¨ç¥áª¨ ¥ ¨§¬¥ï¥âáï ¯à¨ ¯¥à¥å®¤¥ ®â TiC
ª âà®©®© á¨áâ¥¬¥, ¢ â® ¦¥ ¢à¥¬ï ¤«ï ¯¨ª®¢ A ¨ B
®® ¢®§à áâ ¥â á ã¢¥«¨ç¥¨¥¬ ª®æ¥âà æ¨¨  â®¬®¢

Al, ¤®áâ¨£ ï 3.9 eV ¯à¨ x = 0.5. �à¨ íâ®¬ ¯à®¨áå®¤¨â
ª à¤¨ «ì ï ¯¥à¥áâà®©ª  ¥§ ¯®«¥ëå á®áâ®ï¨©

¢¡«¨§¨ ¤  §®ë ¯à®¢®¤¨¬®áâ¨: ¯¨ª D á¬¥é ¥âáï (®â-
®á¨â¥«ì® ¯¨ª  C) ¢ ¢ëá®ª®í¥à£¥â¨ç¥áªãî ®¡« áâì

  0.8 eV,   ¯¨ª E á¤¢¨£ ¥âáï ¢ ®¡« áâì ¬¥ìè¨å

í¥à£¨© â ª, çâ® í¥à£¥â¨ç¥áª®¥ à ááâ®ï¨¥ ¬¥¦¤ã

¨¬¨ ã¬¥ìè¨«®áì ¢ 2.5 à § , á®áâ ¢«ïï 2.07 eV.
� ªá¨¬ã¬ë A ¨ B ®¡ãá«®¢«¥ë ¢ª« ¤ ¬¨ ¢ ®á®¢®¬

p-á®áâ®ï¨¨ í«¥ªâà®®¢ ã£«¥à®¤ .
�¢¥«¨ç¥¨¥ è¨à¨ë £¨¡à¨¤¨§®¢ ®© ¯®«®áë ¢

Ti1−xAlxC ¯® áà ¢¥¨î á ¡¨ àë¬ ª à¡¨¤®¬ â¨â -
  ¢ ¯¥à¢ãî ®ç¥à¥¤ì á¢ï§ ® á ¨§¬¥¥¨ï¬¨ ¢ í¥à£¥-
â¨ç¥áª®¬ á¯¥ªâà¥ 2p-á®áâ®ï¨© ã£«¥à®¤  ¨ ¬®¦¥â á¢¨-
¤¥â¥«ìáâ¢®¢ âì ® ”¤¥«®ª «¨§ æ¨¨ sp-ª®ä¨£ãà æ¨¨
ã£«¥à®¤ ” ¢ á®®â¢¥âáâ¢¨¨ á à §¢¨âë¬¨ ¢ à ¡®â¥ [1]
¯à¥¤áâ ¢«¥¨ï¬¨. �®á¢¥ë¬ ¯®¤â¢¥à¦¤¥¨¥¬ ¤¥-
«®ª «¨§ æ¨¨ ®â¬¥ç¥®© ª®ä¨£ãà æ¨¨ ¬®¦¥â á«ã-
¦¨âì ¯®¢ëè¥¨¥ ¯à¥¤¥«  ¯à®ç®áâ¨   ¨§£¨¡ âà®©-
®© ª à¡¨¤®© á¨áâ¥¬ë [14,15]. �à¨à®¤ã ãè¨à¥¨ï

p−d-¯®«®áë ¢ á¨áâ¥¬¥ Ti1−xAlxC ¬®¦® á¢ï§ âì á

¢®§¨ª®¢¥¨¥¬ ª®¢ «¥â®© á¢ï§¨ Al–C, ® ç¥¬ á¢¨¤¥-
â¥«ìáâ¢ãîâ í¥à£¥â¨ç¥áª¨¥ ¯®«®¦¥¨ï ¯¨ª®¢ PDOS
Al3p-í«¥ªâà®®¢ (0.29 Ry) ¨ C2p-í«¥ªâà®®¢ (0.29 Ry).
� á¨áâ¥¬¥ Ti1−xAlxC (¯à¨ x > 0.17) ¯à¨ ã¢¥«¨ç¥-

¨¨ ª®æ¥âà æ¨¨  â®¬®¢ Al  ¡«î¤ ¥âáï à®áâ § -
àï¤®¢®© ¯«®â®áâ¨ ª®««¥ªâ¨¢¨§¨à®¢ ëå í«¥ªâà®-
®¢  â®¬®¢ ¬¥â ««  ¢ ®ªà¥áâ®áâ¨ ãà®¢ï �¥à¬¨,
¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥ ª®â®àëå ¬®¦¥â ¡ëâì ®â¢¥âáâ¢¥®

§  ä¨§¨ç¥áª¨¥ á¢®©áâ¢  ¤ ®£® á®¥¤¨¥¨ï. �ëá®ª®-
í¥à£¥â¨ç¥áª®¥ á¬¥é¥¨¥ ãà®¢ï �¥à¬¨ Ef ¢ âà®©-
®© á¨áâ¥¬¥ Ti1−xAlxC (x = 0.33, 0.5), «¥¦ é¥-
£®   ¯®¤ê¥¬¥ d-à¥§® á  Ti ¨  â¨á¢ï§ë¢ îé¥£®
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�¨á. 2. �«®â®áâì á®áâ®ï¨© í«¥ªâà®®¢ ª à¡¨¤®© ä §ë
Ti0.83Al0.17C. a — ¯®« ï ¯«®â®áâì á®áâ®ï¨©, b–d —
«®ª «ìë¥ ¯«®â®áâ¨ á®áâ®ï¨© í«¥ªâà®®¢ Al, C ¨ Ti
á®®â¢¥âáâ¢¥®.

s-á®áâ®ï¨ï Al, ¬®¦¥â á¢¨¤¥â¥«ìáâ¢®¢ âì ® £¨¡à¨¤¨-
§ æ¨¨ 3s-á®áâ®ï¨© Al ¨ 3d-á®áâ®ï¨© Ti ã ¤  §®ë
¯à®¢®¤¨¬®áâ¨.
� áâ®ïé¨© à áç¥â PDOS í«¥ªâà®®¢ Al ¨ Ti ¯®-

ª § «, çâ® á à®áâ®¬ ª®æ¥âà æ¨¨  â®¬®¢ Al  -
¡«î¤ ¥âáï, ¢®-¯¥à¢ëå, ¢®§¨ª®¢¥¨¥ (¯® áà ¢¥¨î
á ¡¨ àë¬ TiC) ¬¥â ««¨ç¥áª®© á¢ï§¨ Al–Ti, ¨,
¢®-¢â®àëå, ãá¨«¥¨¥ Al3p- ¨ Ti3d-, 4s-, 4p-á¢ï§¥©,
á ¯à¥®¡« ¤ ¨¥¬ Al3p–Ti4p-á¢ï§¨. � ª¨¬ ®¡à §®¬,
¯à®á«¥¦¨¢ ¥âáï   «®£¨ï ¢  «¨ç¨¨ ¬¥â ««¨ç¥áª®©

á¢ï§¨  â®¬®¢ 3p-¯à¨¬¥á¨ á ¯¥à¥å®¤ë¬¨ ¬¥â «« ¬¨ ¢
âà®©®© á¨áâ¥¬¥ Me–M–C (£¤¥ Me = Ti, Fe, M = Al).
�¥à£¨ï å¨¬¨ç¥áª®© á¢ï§¨ Ecoh ¬®¦¥â ¡ëâì ®¯à¥-

¤¥«¥    «®£¨ç® [16,17] ª ª à §®áâì

Ecoh =

Ef∫
Eb

EN(E)dE −
∑
i,k

ciEi,kni,k, (2)

£¤¥ Eb — í¥à£¨ï ¤  ¢ «¥â®© ¯®«®áë, i — â¨¯

 â®¬ , ci — ª®æ¥âà æ¨ï i-£® í«¥¬¥â , Ei,k —
í¥à£¨ï í«¥ªâà®®¢  â®¬®¢ ¢ á¢®¡®¤®¬ á®áâ®ï¨¨ [11]
¤«ï k-í«¥ªâà®®¢ (s, p, d), ni,k — ç¨á«® k-í«¥ªâà®®¢
  i-©  â®¬. �¥à£¨î E ®¯à¥¤¥«ï«¨ á ¨á¯®«ì§®¢ -
¨¥¬ íªá¯¥à¨¬¥â «ì®£® § ç¥¨ï à ¡®âë ¢ëå®¤ 

(7.75 eV). � ç¥¨ï í¥à£¨¨ á¢ï§¨,  ©¤¥ë¥ â ª¨¬
®¡à §®¬ ¤«ï âà®©®£® ª à¡¨¤  ¨  «¬ § , ¯à¨¢¥¤¥ë ¢

â ¡«¨æ¥. �®¯®áâ ¢«¥¨¥ à ááç¨â ëå ¢¥«¨ç¨ Ecoh

�¨á. 3. �«®â®áâì á®áâ®ï¨© í«¥ªâà®®¢ á¨áâ¥¬ë

Ti0.67Al0.63C. a–d — â® ¦¥, çâ® ¨   à¨á. 2.
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�¨á. 4. �«®â®áâì á®áâ®ï¨© í«¥ªâà®®¢ á¨áâ¥¬ë

Ti0.5Al0.5C. a–d — â® ¦¥, çâ® ¨   à¨á. 2.

á íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬¨ ¨ â¥®à¥â¨ç¥áª¨¬¨ ¤ ë¬¨

¤àã£¨å  ¢â®à®¢ ¯®ª §ë¢ ¥â, çâ® ¤«ï  «¬ §   ¡«î-
¤ ¥âáï ã¤®¢«¥â¢®à¨â¥«ì®¥ á®®â¢¥âáâ¢¨¥. � ááç¨â -
®¥ [16] § ç¥¨¥ Ecoh = 20.4 eV/a.u. ¤«ï ¡¨ à®£®

TiC ¯à¥¤áâ ¢«ï¥âáï  ¬ § ¢ëè¥ë¬. � á®¦ «¥¨î,
¬ë ¥ à á¯®« £ ¥¬ íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬¨ ¤ ë¬¨

Ecoh ¤«ï ¨áá«¥¤®¢ ëå ¢ëè¥ âà®©ëå á¨áâ¥¬. �
ã¢¥«¨ç¥¨¥¬ ª®æ¥âà æ¨¨  â®¬®¢ Al ¢ ¨áá«¥¤ã¥¬®©
á¨áâ¥¬¥ ã¬¥ìè ¥âáï â¥®à¥â¨ç¥áª ï ¢¥«¨ç¨  í¥à-
£¨¨ å¨¬¨ç¥áª®© á¢ï§¨, çâ® ¬®¦¥â ¡ëâì ®¡ãá«®¢«¥®
®á« ¡«¥¨¥¬ ª®¢ «¥â®© á¢ï§¨ ¢á«¥¤áâ¢¨¨¥ ã¬¥ì-
è¥¨ï ç¨á«  ¢ «¥âëå í«¥ªâà®®¢ ¬¥â ««¨ç¥áª¨å

 â®¬®¢, â. ¥. ®¡àë¢®¬ á¢ï§¥© Ti–C ¨ ¢®§¨ª®¢¥¨¥¬

¬¥â ««¨ç¥áª®© á¢ï§¨ Al–Ti. �â® ã¬¥ìè¥¨¥ Ecoh

ª®àà¥«¨àã¥â á ã¡ë¢ ¨¥¬ § ç¥¨© ¬®¤ã«ï �£  ¨

¢®§à áâ ¨¥¬ ¯« áâ¨ç¥áª¨å á¢®©áâ¢ [14,15] ¨, ¢®§¬®¦-
®, ®¡ãá«®¢«¥® ¤¥«®ª «¨§ æ¨¥© á¢ï§¨ ¢ âà®©®© á¨-
áâ¥¬¥. � à áá¬ âà¨¢ ¥¬®© á¨áâ¥¬¥  â®¬ë Al ¥ ¬®£ãâ

ä¨£ãà¨à®¢ âì ¢ ª ç¥áâ¢¥ ”¤®®à®¢ í«¥ªâà®®¢”, ª ª
¢ á¨áâ¥¬ å Ti3AlC ¨ Ti2AlC [22], â ª ª ª § ¬¥é¥¨¥
 â®¬®¢ Ti  â®¬ ¬¨ Al ¯à¨¢®¤¨â ª ã¬¥ìè¥¨î ç¨á« 

¢ «¥âëå í«¥ªâà®®¢ ¬¥â ««¨ç¥áª¨å  â®¬®¢.
� ª¨¬ ®¡à §®¬, ¢ ¨áá«¥¤ã¥¬®© á¨áâ¥¬¥ ¨¬¥¥â ¬¥áâ®

ª®¢ «¥â ï á¢ï§ì Al–C, ®¡ãá«®¢«¥ ï ¢ ®á®¢®¬

 «®¦¥¨¥¬ 3p-¢®«®¢ëå äãªæ¨© Al ¨ 2p-¢®«®¢ëå
äãªæ¨© C, ª®â®à ï ¬®¦¥â ¡ëâì ®â¢¥âáâ¢¥®© § 

ãè¨à¥¨¥ p−d-¯®«®áë. �¬¥¥â â ª¦¥ ¬¥áâ® ¬¥â «-
«¨ç¥áª®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥, ¤®«ï ª®â®à®£® ¢®§à áâ ¥â

¯à¨ ¯®¢ëè¥¨¨ ª®æ¥âà æ¨¨ Al, ® ç¥¬ á¢¨¤¥â¥«ì-
áâ¢ã¥â à®áâ § àï¤®¢®© ¯«®â®áâ¨ ª®««¥ªâ¨¢¨§¨à®-
¢ ëå í«¥ªâà®®¢  â®¬®¢ Ti ¨ Al ¢ ®ªà¥áâ®áâ¨

ãà®¢ï �¥à¬¨, ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥ ª®â®àëå ¬®¦¥â ¡ëâì
®â¢¥âáâ¢¥ë¬ §  ä¨§¨ç¥áª¨¥ á¢®©áâ¢  ¨áá«¥¤ã¥¬®©

á¨áâ¥¬ë.

�¨á. 5. �«®â®áâì á®áâ®ï¨© í«¥ªâà®®¢ ¡¨ à®£® TiC.
a — ¯®« ï ¯«®â®áâì á®áâ®ï¨©, b,c — «®ª «ìë¥ ¯«®â-
®áâ¨ á®áâ®ï¨© í«¥ªâà®®¢ C ¨ Ti á®®â¢¥âáâ¢¥®.
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