IIsrsun gedexT Oyxmii ycaHOOJOPBIH JIEKTPOH OYyTHUIIH cygaJjraa

H.Tesxapran’*, 2K.Jasaacambyy!, I.Baarapxyy?, H.Ilor6ampax!
! Mowzoa Yacon Hz Cypeyyav, Ilunociss yreans, cypeyyirutin
dusurutin monzum, Yaaanbaamap rom 210646, Monzoa yac
2 Monzor Yacon Hz Cypeyyauiin Homuin pusuruin cydarzaans, mes, Monzoa yic

¢lu3 GypuitH YHIT GOJIOH XaraC YHIT Yy/IyYHBl OHIUUT ©@OPUH/IZK XYCCIH OHIO X3JI0IPT OpyyiIax
aCyy/JaJl YPIraJK CyA/Iaadun i TOAUNATYI XIPITJISTYIUIH COHUPXJIBIT TaTax baiinar. Bairamita xarac
YHIT 9yi1yy 60JI0X yCAHOOIOPBIT TaMMa [ANPAraap Mapaxa/t manpar 60 UCHIH XapUIIaH YITWISIIIIH
JIYHJ[ TYYH/L OJIOH TOOHBI JieheKT YYCCOHIIC MaTEePHAIbIH OITHK IIUHXK YaHAD 00PUIOTIOK OHIOHHIH
XyBUpPAJZ, OPJOr. DHY OHI'OHUI ©OPUIOJTUNI ATOMBIH TOBIIMHJ, Tailmbapax Hb HIMHKJIX YXaaH
GOJIOH TEeXHOJIOTH, dyXaj ad xosbormosrroit. WMitmax Oux su3 axiaap ycaubosop (SiO2)-T ramma
HAIPAruiH YHIWII9P YYCIK 600X 1PraH jedektyyn 600X HeHTpas XYyYWITOPOrduiiH HYX,
®DpeHKeuitH X0C Ae}eKT 39PIrUiir YYCraK TYYHUN JIEKTPOH OYTIIR/I XIPXIH HOJIOOIOXUNT ab-initio
kBaHT MexanukuitH apraap CRYSTALI14 nporpaMM amurias Cyaias.

PACS numbers: 42.70.Ce, 61.80.-x, 61.72.J-, 31.15.A-

I. VYaguprran

Baiiraamitn =~ yu3T 6OJIOH  Xarac  YHOT
qyIYYHYYABIT TOEJ YUMAIJIII, axyWH 30puyraaTtaap
OProH X3P3rJ3A3T. 3apuM DafirasuiiH xarac YHIT
9yNyyHYyAbID TamMMma () Iamparaap —mapaxaj
THArP Hb OHIOHUIT XyBupasa opzor[l]. v mampar
xaTyy Omersii XapuiiraH YHTII9X9 TIH/ MAIParuiid
sHeprudc xamaapan KomoroHsl capHmi, (oTo-
naxmiaraal 3¢p@eKr, 3JTeKTPOH MO3UTPOHBI XOC YYCIX
r9X MOT Y3I0IVYI sABArAax OOJIOMIKTOH. DArasp
Y3ICLWIVYAMAT  Jarajifgal sBargazk Oaiiraa OJIOH
MPOIIECCYYABIH JAVH/ A99KUITH OHI'® XyBUDY Oaiiraa
60oHO. JHA YycIK Oaiiraa OHrOHWIT XyBUPJBIH
YYCJT IIAJITTAAHBIT Talabapiax Hb dyXald ad
xomnboraosnrtoit. Uit eHrenuii XyBupaJsii OpJor xarac
YHIT 4yiayy Oosox 6osiop Hb Oafiranb 199D ycaH
6osop, yraar 6oJiop, CyyH 0OOJIOp 33K HIPJISTIIX
X9A09PYYAIp  3A03r  TOXHMOAAOr.  Ycaub0J0p
(Si02) -bm yHACOH Oyran Hb SiO4 TITpeanp
oM [2]. ToTpeasp Hb JEPBOH TYPBAIKHUH TAJIAAC
TOITOX OJIOH TajaT 0ereeja TIArIdp Hb Typas
rypBaapaa OpOHroopoo XOJOOTIOHO. DHI JIOPBOH
XYYHUITOPOrYUiH aTOM Hb HIT HIIIIPII TITPEAAPBIH
OpOitHy Yy 199D Gaiipiiax 6eree HIr NAXUyPBIH ATOM
TITpeanpbin ToBa Oaiipiaana. Si04 TITpeampuitn
OyTumiir 3ypar.l-7 y3yyiss.

I[axXuypblH ATOMBIH 3JIEKTPOH OyTsrn Hb spt
opbuTasn 139p Oaiipyiax BajJeHTbIH 4 3JIEKTPOHTOI
Gereen 3p opburan XoaOOOCT OPCOH ATOMYY/IAac
JIOPBOH SJIEKTPOHBIT XYBAAIIAXK aBaaJ rajaajl
OYpXyyal Hb OYypdH JyypdX OOJIOMKTO OOJIHO.
X39p3B HII NAXUYPBIH ATOMBIH SPI9H TOHPOH/T
JIOPBOH XYUYUITOPOrdmiiH aroMm Oaiipsaxk OGaiiBas
Xy4qwiTeperduiin arom Oyp ragaan OypXyyiauitH
HIT  9JIEKTPOHOO  IAXUYDPBIH  aTOMJ  AJAAaJ]
XYIUATOPOrdnitH  razaaa Oypxyyn OypdH ayypd

*Electronic address: tuvjargal@num.edu.mn
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Bypar 1:  Ilsesp ycanboaopwn (SiOs2)-utin eypean
Tamotcasem 6ymay. Bymay e dapaar napamempyy0sap
modopzotiaozdono. Yynd Si-O zoaboocnw. ypm (d),
mampeadpoi  onyoz (Y), mompeadpyydurn  domood
T0AB00CHY, OHY2 (), TOABOOCHD MYPUTAMBH OHUOZ

(61, 62)/[3].

TOPTBOPTOH  OyT3I[  yycdx OOsOMKTOM. Y yHWUI
vp  ayem  SittO, 2 CWIMKATBIH  KPHCTAILI
Oyran  Oypaaamsr. XYYUATOPOrdWiH  XYBB/I
rafaa]  OYPXYVIZ V/JACIH HIT SJIEKTPOH Hb
©Op I[AaXWypbhlH AaTroMyyaTail xonborgoH Oycan
TITPEAAPYYABIT  YYCIIH?. Torpeaapyyan  Hb
XOOPOHJI00 XYYUITOPOranitn aToOMy yJIaap
XOJIOODZOHO.  XOP3B  TITPEAAPYYIA  XOOPOHIOO

XOJIOODIIOOrYii  TyC Tycaaa OpIiuH OaiiBajl  9HD
TOPJUIH MaTEepUAJIbIl HE30CUJIUKATE TSI, XIPIB
XOEp TITpEasp XOOPOHAO0O IIyyJ — XOJ60rACOH
GaiiBanm copacHIuKaTe MaTepHaJ TIHD. XIPIB
Oyx mITpeaapyyn Oymaam Owme Owmersiir’s Ouryy
Imarupar yyCcraH XoJ00racoH 6aiiBajl IMUKIOCHTIHKATE
Marepuaa 60aH0. SiOy —uitH x01600¢ 6O KOMILIEKC
mmHK ganaprait. Si-O xonboocwuiin suepru (4.55B)
Si-Si xosnboocuitn suepru (2.33B) —19it xapbIyynaxaz
Mmam ux 6a uitmddc Si-O xomnbooc b 50:50 XyBuiiH
HOHBI 0a KOBAJEHT XOCOJCOH MmuHKTIH[4]. Ux9nx
Toxuosnos Si0y TaTpeayap Gon mamn xaryy 6aT 6ex
OyTar Haiigar.

VcanboopbIr y-Tjanparaap Iapaxaj TYYHUI ©HTe
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eepuwIeraeH yraar 6010p 60J10r Hb arpar 60IuChIH
XapuilaH VHTWIdINAH JAVHA KPUCTAJJL — OJIOH
SH3BIH yPBaJl MPOIECCYY SBATJACAHBI JAYHI YYCIX
adderTyyarsii xoa600Toit. DAradp sdbdexTyyauita
HOT Hb 1PM3H Aedekt oM [5]. Larsn medexryyn Hb
yycraxk Gaiiraa manTraaHaacaa XaMaapaaj, OJIOH
AH3 Oaiix OGosoMxkTol. I[3rsm mederTyya Hb 3037
TOD/T ATOMBIH IIUJIZKUIT YYCIX, ATOMYYIBIH X0JI000C
Tacpax OOJIOH TaJHBIH ©OP XOJBIBIH ATOMYYI OpPK
WPCHIIC TIHAJTTAATAH ATOMBIH OYTIA TaXKUIT
yycrapar  [6]. Lsrsm  jgedexryyaumiir  Toarsspuiin
9JIEKTPOHBI KOH(UTYPAIH Hb VHIICIIH XOCJIOOTYi
9JIEKTPOHYY/IaaC TOITOXK OaiiBayl  napacopon3on
nedekt, Oycaa TOXHOIIIAYYABIT Hb OJUGCOPOH3OH
nedekT rak aHruIIar.

II. VYcau GosopbiH XyBuiin aedexkTyys

Ycaubonopr yyca:k Oaiiraa gedekryya  Hb
TYYHHI OyTaI, HmaxuiaraaH OOJIOH ONTHUK IIHHK
YAHAPYYARJ WIIPXUH OOpUIONTYYARNAT  Y3YYIIAT.
Y#aaBspasauitH  mporiece, Manparuiid — ylmadaasg,
MEXaHUK XY4I9T, TeMIeparyp OOJIOH JapaJThiH
©OPUJIONT, XOJbI] 33DPrI3C IMIAJTTAAIAH MAIl OJIOH
AH3BIH JedeKT yyedax 6GosomzKTol. ['9B4 HuHTIST
TOXUOJI0M, jiepeKT Hb I[3T9H, IIyraMaH OOJIOH
xaprrait gedexr 6Gaiigar|7]. Lsron gedexryyaumiir
xyBuiiH (intrinsic) 6Gomon ramHbl (extrinsic) rox
aHrmiaar. XyBuitH m3r9H AedeKT Hb 30BXOH 00puitH
YHZICOH aTOMYY/IBIH OPOJIIIOOTOMTOOD YYCAIT 00DPeep
X9J10971 HYX YYC3X (VH/ICOH aToM Cyrapd HYX YYCIX,
Schotky defect scean Frenkel xoc yycsx) 6Goson
©OpUiiH 3aBcap CyyX (0OpHUIH HIMIIT aTOM 3aBCPHIH
Gaitpaasa cyyx) 33par 6oauo. Laausr 1prsu gedekt
Hb TyXaiflH KPHUCTAJJIBIH YHJICIH ATOMYyIaac eep
aTOM TrajHAAC XOJIBI[ X3JI09PIIP CYyyXaa YyCax
60H0. 1I3B9p yCaHOOJOPBHIH XYBbJ XYYIHITOPOTd
6GOJIOH TAXUYPBIH HYX YYCIX, TH/ACIIPUAH ATOMYY/IL
eepuiin 3apcap cyyx 6osmon Si-Si 6a O-O xonbooc
Tacpax 33par Jgedekr yycedx OoJoMKTOR.  Si-
O xonboocuiin suepru ux (4.5¢V) tyn xumnita
erepun OGOJIOH 39BPIJITHI TICBIPTIH Oaiigar(§].
Tyyuwsn xaryy (Mohs’ hardness 7), x9Bpar 60s10H
Mam eHmep xaiulax rtemmeparypraii ( 1710°C)
Gaitmar[9]. Duepruitn xopmoroit GycuiitH eprex
9eV opumu OGaiimar TyJa ONTHUK IMWHXK TAHAPHIH
XyBbJ] TYyHraJjlar, Laxuiraal JaMXKYyJdaJuT Myy
6aitnar[10]. Epenxwuiinee, Si-Si 6a O-O xon6oo Hb
MAaXMIraaH caapmar OOJ0BY XOJI000C Tacpax Ve
9ep3r LPHAr 0apurd HYXHYVI YYCIX OOJHO. DAr’sp
XapblIAHTy#d YeJIeeT3 IPHITYY/ Hb JUACOPOH30H
0OJIOH TIAPACOPOH30H JedeKTyyauiir yycrans. Bbyx
TOITBOPTOl TMAapacoOpoOH30H JaedEeKTYyJ Hb OITUK
IIMHTIINTUIH OYCI/T HOTIOOIOX yIpaac THATIIP Xarac
OYYPCOH SHEPrUTdii TOJNOBYYH BaJIEHTHIH OyCHAr
HIHJIZKYYI9X  OOJIOH 3JIEKTPOHBIT  JIAMIXKYYJIAJITHIH
OYCHT, MUIIKYYIIX 39T &b ajib Hb OOIOMIKTOIA.

ITsrsu nedexkryya

XyBuith 119H  AedEeKTYYI Hb  YYCIIK
Gaiiraa IIaJTraaHaacaa XaMaapaaJ OJIOH  sIH3
Gaiix OGosomxkToi. Iloran medekTyyauitH Kuim?
9B HYX YYCOX (TOPBIH B3aHIMUIAA [T aTOM
anra 060J10X), 3aBCPBIH (TOPbIH 3aHIWIAA OuII
3aBcapr arom Oaiipiax) GosioH BaseHTbiH (Si — O
xonbooc 3BAPIX) AedekTyya Gomno. YcantomopT
YYCIX IPMH JIedeKTYYI Hb Japaax X3J0spyyarsii

OaitHa. YyHI: HeATpajd XYYWITOPOrduilH HYX
[11]: O = Si — Si = O, uepokcu TYYp3H:
O = Si—0—-0-58i = O, ryypsa Owmm

xyuuareperdut: O = Si—O0®, rypBaH KOOpAMHATTAM
naxuypam: O = Si® (uxspwmn E' Ter Tk
HODJI/IAL.), XOEPJIOCOH KOODJAMHATTAN [AXUypaH:

= Si*°. DAr’p JAedeKTYyA Hb 3JEKTPOH
9CBIJI HYXHUIUT OapuX 3apuM SHEPrUilH TOJOBYYIUNAT
YYCTOATUHIT TIMIITIIIX XIPITTI. DHJI €-33p X01600C
Hb 3B/IPCIH XOCTIOOTYHl 3JIEKTPOHBIT AYPCadB. [arsn
nedekTuiin  YHACOH OOJIOH ©/I0OTJACOH IJIEKTPOHDI
TOJOBYYI Hb ycaHOOJIOpBbIH XaanTrTait Oycuitn
9Heprusc Oara sHepruitn 3aBcapraii Gaitra. Uitmasc
O = Si — 0°®° 6omon O = Si® pedexryymamiir
BaJIEHTBIH OOJIOH JAMIKYYJIAJITHIH OYCHITH XOODPOH/T

Gaiipiax TeNeBYyATd  x0ia000TOH  YyYCAIT  TYJI
9BIIPCIH  XOJIOOOCOH  TOIOB  TIK  HIPIIIIT.
Maxuaraan  COPOH30H  JIOJTHOHBL  YHIYISIIIPD
yycak Oaiiraa 3JeKTPOHBI TOJIOBUMH MIUJZKUAITTIH
X0J1600TOi nedeKTyyaATyXaiH MaTepUAJIbIH
MIAHYYITHIH ~ OOJIOH  UAIAPraJThiH  OycuiiH

SHEPTUIH 3aBCApBIl ©OPUIOrJAeX 0ereejg 3HY Hb
TyXaffH MaTepUaJIbIH TyHTaJar 4YaHap ©epPUIeraex
masrraan Gosgor. dua SiOo-uitH mapacopoH30H
nedekrnitn  HIr 6onox E’ —Tepuiir 3/1eKTPOHBI
napacopon3on pesonancsiH (DIIP) cnekrpomerp
ammMraan TpTdd 50 rapaH KUJIUWH OMHO XIMIKCIH
Gaitmar[12]. DIIP cmekTps3p X9T HapuitH OyTHHiH
cynanraanaac E’ —TeB 13T Hb roJiji Hb MAaXUyPbIH
aroM OaiipsiacaH TITPAIPUNH OPOHHYYI 99D
CyyCaH XYYUJITOPOIYMiH aTOMYYIbIH TypaB Hb Si
—T3i  XO0JIOOOCTOM HAT Hb TacapCaH XOCJOOrYil

3JIEKTPOHOOC ~ Oypasr  OOJOXBIr  MIAIX  OHIIdd
[13]. E’ -rteB gmedexruiin epeHxuii x3a69puiir
3ypar.2-T y3yyadB. JHY gedektmiir = Si® 19K

TOMIBIVISIRT  Oerees 9HJ THapaUIeIb IIyramyy/l
Hb TAXHypTail XOJOOTACOH XYIUITOPOrtduitn 3
X0J000CHIT MIPXUIIZK Oaiiraa 00 3T Hb XOCJI0OTYit
9JIEKTPOHBIT  midpxuiinms. IIIP  cymanraanaac

Yy
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Bypar 2: E’ —-mes dedpexmuiin 3az6ap .



30 H.Tesoicapean nap., Lozan dedexm 6yzul ycanboropwvn ssexmpon 6ymuutin cyoanrzaa

V¥33X3]1 Hauparuiin  yiiauasmag opcon  SiOs  -mitn
xyBbJl B’ -TOBUIIH X3/ X9/9H sraaTail x3709pyya
yycasr[14]. Darssp E’ -tesyyn Hp manparuiin
YITWISAUHRH ~ ropuM,  JIyJIaaHbl  OOJIOBCPYYJIAJT,
TyXaiiH MaTepuaj [I9X YCHBI aryyjaaMzK 33pradc
xaMaapaas eep oep OaitHa. YHICIHIDD JIOPBOH
repyuitn = K’ —T1eB OGaitimar Torroocon Gereej
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3ypar 3: Iseap SiOz-m E’y mee yycor crem. Cymmad

wy2amaap myynut opbumanutiz y3yyass.

3ypar.3 —a Y3YYICIH XYYHJITOPOrd-XyduaTeperd
(peroxy =Si-0-0) xo1600¢ XapbIaHryii TOrrBOpTOi
TOIO6B OOJIOXBII OHOJIBIH CyJAJraaraap y3Yy/ICOH
Gaiigar[17][18]. Dux *O — Si = 9K TIMIITIBCACIH
Hb TYYpI9H OWII XYYUJITOPOTYUiTH HYXIH TOB
(NBOHC) 6ereen IIIP cymanraanaac y3sx3,1 9HI
TepiniiH gedeKT Naupardiid  yAT9I3/193p MeH
yycax 6omomzkTol. Mitma3c Oma ramma mamnparuitH
YITWI199D yCaHOOJIOPT YYCIX 3apUM XYBHITH I[3TIH
nedekTyyauir  yycrazk TYYHHI 3JIEKTPOH OyTaIl,
XOpHUOTO# OYCHITH ©ProH]I XIPXIH HOJIOOJIOXUAr ab-
initio kBanT Mexanukuiin apraap CRYSTALI14
nporpam|19] amwmraan cyamax 30puiaroToii.

ITI. Toouoous! nporpam 60s10H apra

CRYSTAL ko Hb 9J€KTPOHBI JOJTHOHBI
dYHKI, VHICOH TOJOBUHAH SHEPru, SHEPruitH
rpajueHT  OOJIOH  IMWHXK  YaHApBIH  ab-initio
KBAHT MEXaHUKUNAH  TOOLOOJUIBIT  TYUIITTIAI
Gereen  Xaprpe-®ok  acean  Koxu-ITamwuiin
raMebTOHUAHYYABIT  XIPITIIAIT. YT IPOrpamMm
Hb KPHUCTAJJIBIH OyX CHMMETPHHH XyBbJ KBaHT
MEXaHMKHUHH TOOIOOr XUil?K XyBHIH yTra OOJIOH
XyBUIH (DYyHKIMHAT OJICOHOOD Japaax (DU3MK IIMHK

YAHAPYYJABIT  OHOJIOOD  TOOMOOJIOX  OOJIOMIKHIAT
onarogor. YYHJI MarTepHajblH 3JEKTPOH OyTIII,
nedeKT, COpPOH30H OOJOH IAWAJIEKTPUK  IIHHZK

yaHap, X3J03133IniH JaBTaMzK, (POHOHBI IUCIEpC,
XapuMxail, be30IaxuiIraan 600 (POTOIAXHUITAaH
MAHXK YaHap I9X MIT OJIOH I[IHHXK YaHAPYYAbIT

maravpuiir By, E'g, By, E’s rask moMmmarmsar(15].
E’ x9n063puiin  gedekT HBH raMMa Hanparudiin
YVITUII9/199p ABarJax pajMoJIUMTUK MPOIECCUiiH JYHT
= Si— 0 — Si = x0a600C 19X XYIUITOPOrIUitH aTOM
©/106T106]] TOJIOPXOi IHEPruTdii OOJICHOOD XUMUNH
x0s600C TacapcHbl AyHA yycud[16]. 3ypar.3-t E’,
JnedeKT yyeIx MpouecChir y3yyiIds.
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TOONOOJIOX OostoMzKTOM. UHraxmitn Ty Tyxaitn
CymJjlaX CHCTeMHiiH reoMerp OOJIOH CHUMMETPHITH
Orerfeyyl MOH TYYHJ OpxkK Oaiiraa aroMyyiabiH
6a3uC OJOHJIOTYYA, TOOH TOOIOOHBI HAPUHBIIAT
39PIUAr aryyJcaH OpOJITHIH (DAMbIr G3J19:K erex
maap/jaraTai.

Xaryy Owuenitn GuU3UKHNAH CyZaaraan] HXIBUIIH
X06p ©6p TOpPJHiH ab-initio yeadX raMUJIbTOHHAHDI
dpakIy yabIr X3pari3a3r. I3 Hb Xaprpe-Pok 60510H
Hsarrein dyukuuita apryyza oM. Harreia dyaknmiin
apraji 3JeKTPOH 3JIEKTPOHbI XapUJIlaH YT/ ImiiH
X3COTT KOPPEJNSIbIH GOOH COJMIIIONBIH SHEPIHAT
OIPOJITIOOJIOX apraap TOOIOXK Oommor 6oy Xaprpe-
DokwuiiH apraj 3JeKTPOHBI COJUJIIOJBIH IHEPTUIAT
TOOIIOr OOJIOBY KOPPEJISIIBIH X3CTUAT YJI TOOIJIOT.
Bun sus axabir wsarrei dysknuiia apra (DFT)
allUrIaH  TOOIOOJICOH 6GOJI aTOMBIH —OpbuUTaIaap
GTO (Gaussian type functions) ascan 6a 3H3 Hb
6onuT xaryy Owmemiin cdep rapMmoHmkmiir I'aycchia
byHKIPID  ypKyyIc H GyHKI oM. TyyHWIIH
ramuiabronnanaap B3LYP (Becke -wmitn rypsan-
napaMerpt conuonba Gbyakn|20] 6o10H myramMan

6umr  Lee-Yang-Parr  koppensnpia  dyHki|21])
-UATr  X3P3IJISCIH. ToorooHbl  HAPUABYJIAJIBIT
CallzKpyy/lnaxblH Ty 222T2 XI3MKIICT CyIep
TOP /193D TOOIOOT T'YHIIITIIB.
IV. ToomooHs! Yp AYVH
Merasn Ouin  mMarepwasyya Hb TYYHU

9JIEKTPOH OYTIIIC XaMaapaH y330J9X IIPJIHHH
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MY KHJ HXIBUISH TyHrajar Oaiimar. TyyH4I9H,
OPJIMHAH  OWJIT,  IIMHCIIIT,  Xyrapajg  OOJIoH
HIBTDJITUAT aBY y39X XIPIrTIii. DJIEKTPOHBI 30HBIL
6yT31] OOJIOH TOJIOBUIH HATT Hb MATEPUAJIBIH OLITUK
IIMHK YAHAPBIT TOJOPXOHIOX YHICIH OMITOITYYX
om[22].

MarepuajiblH  3JIEKTPOH — OYTHHATr  CyZajicHAap
TYyHU#l ~ XaanTrTait OycuilH ©preH, 3JIEKTPOH
OYTIdJ aTOMYY/bIH Y3YY/IXK Oaiiraa HOJIOe 33pruiir
TOMOPXOWIOX GOSTOMIKTON. MarepuasbiH TIPIAnitH
[AUPArdiH IMUHCIITYM,  IJIEKTPOHBL  TYUJIIIPAJT
6GOJIOH BaJIEHTBIH OOJIOH JAMIXKYYJIAJITBIH OYyCHITH
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XOOPOH/T 3JIEKTPOH MIMJIZKUX TICIH VHJICIH XOED

MEXaHW3M HOJIeeNAer. YHJCIHIID MaTepuajibiH
9JIGKTPOH  OyTipPac  xamaaphHa.  Jlyyprarmcsn
BaJIEHTBIH oyc  a3x JIEKTPOHY YT IpJNH
GOTOHBI  ©mEEATESP  XOPHOTON  Oycwilr  maBx

XOOCOH JAMIKYYJAJTHIH OYC3I MMUIKUXIID TIPIJI
MIUHTII3T OOree/1 9H MPOIECCHIH 3arBaphir 3ypar.4
-7 Y3YymeB. YYHHHA JAYHA JAMKYYIAITBIH OYCIT
YeJIO0T 3JIEKTPOH, BAJIEHTBIH OYC3/ HYX YYCIST.
Oneentuitn suepru AE Hb MHUH3COH (GHOTOHBI
napraMxkrTail AE = hv racan xamaapaJTaii.
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ypar 4: (a) Memaan 6uw mamepuasvie $omons, wunzsssmulin meranusm. o 000020con saeKmpon Topuomod
bycutiz dasazad sarenmoik 6ycad nwyx yycua. Llunzascon pomons anepeu AE no zopuomot 6ycutin snepeu Eg -23¢
uz batiz waapdaazamai. (b) Odeezdcen messseec Topuomoli Oycuiiz 0aBIHC WUANCCIN IACKMPOH 29pAUH Homon

YaYap2aHa.

DJIEKTPOHBIT oK Oaiiraa HOTOHBI IHEPrH Hb
XOpHUOTOH Oycuitn suepru Fy -33¢ ux 6ailx X9pIrTaii.

hv > Eg, (1)

OyI0y JOJITMOHBI YPTaap MIIPXUitiabha,

he
Y33ra9x rapamitH  xaMruiin 06ara JOJCHOHBI  yPT
A(min) mp 0.4um, ropaumitn xypx ¢ = 3 - 108m/c,
Inankuite Torrvmon h = 4.13 - 1071%3B-¢ 6osoxbIT
TOOLOH Y33T3X TIPJMATr MMHIIIK OOJIOX XaMIHTH
ux xopuoroii 6yc Eg(max) -uiir Toorox 6010MKTOi.

he

Eg4(maz) =

Oopeep x37169/1, MeTaJL1 OUIIl MATEPUAJIBIH XOPUOTOM
Oycuita srepru 3.1 3B -aac ux 6oy y333X TIP3
MIMHTIIXTYH TICOH YT 6Orees XIpsB UilM Marepuas
OHJIOP IPBIPIIMATIH OaiiBaj eHreryit TyHrasar
Oaitaa. MeH y33r19xX rapanitH XaMIuitH UX JOJATHOHBI
ypT A(maz) ub 0.7uM GOMOXBIT TOOIOH Y33TAIX
MIPJMAT MUHTIIK OOJIOX XaMruiiH Gara XOpHUOTOI
6yc Eg4(min) -uiir Toonsoi,

he

Eg4(min) = Nmaz)

= 1.8¢eV. (4)
DHIIIC Y39X3, XOpHOTOoi Oycuiin sHeprn Hb 1,83B
-aac Oara 0aiix xaracZaMKyysaard MaTepPHAJYYIbIH
XyBbJ, BaJIGHTBIH OyC3C JaMXKYYIAJITBIH OyCo
9JIEKTPOH  IMIMIKHUXAID OYyX  y390/9X  TIPJIMAT
TITHHTIIX OOTOOT HATIFP MATEPUATYYI Hb TYHTAIAT
6um Gaiizar. Xopuoroit Oycuiin suepru Hb 1,83B
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-aac 3,13B -mitH x00poHJ Oaiix MarepuasyyIblH
XyBbJl Y33[JI3X [IPJUNH TOJAOPXOW CHEKTpUiiH
MYy KUJ [IPJUAT IMHHTI9X Oerees sH3 Oypuiin
OHrOTH Oaitx GOJTOMKTOIA.

Bug su3 axkiaap 1m3B3p ycanb0a0p OOIOH ramMma
marnparuiitn N ENENEEY) yCcaHb0JI0pT YYCIX
OOJIOMIKTON ~ HeHTpaj  XY4YHJITOPOrduilH  HYX
(V3), Opemkenmitn xoc medeKT 339pIr XyBUiiH
m3TH  3DMEKTYYAMNAr  YYCrazK TYYHHI 9JIEKTPOH
OYTSIl, OHTOHUI ©OPUIONTON XIPXIH HOJIOSTOXUNUT
Cy/IQJICAH.

DepMu  TOBIIHUIA OWPOJIIIOOX TOJOBUMH HATT Hb
MaTepHuaJsbiH (DU3NK IMIUHK 9aHAPBIT Y3YYIIX TyXajl
X3COT OM. OHIIIC XOPHOTOH OyCuilH >SHepruiir
TOJIOPXOMJIOX, UArIH IDPEKTYYIUiiH HOJI0ereep
9JIEKTPOH OYTII XIPXIH OOpUIerjex Oaiiraar
xapyynax 6osomxk osromor. CRYSTAL  kompia
XyBbJl HUAT TONOBUHH HATT piot(€) Hb aATOMBIH
pa(€) Gonou opburanuitt p,,(€)-uiin HArTaap gapaax

OaiiganTail mIPXUAIITAIIT.
= 2Vez) D> >
j v g

/ kS, (k)15 (k) (k) 26 e — e (B)
BZ

pa(© = 3 0u(©

HEA

pror(€) = Y _ pale) (5)
A

Cucremuiin tenesuits uart (DOS) Hb 371eKTPOH Cyyx
GOJIOMKTO# TOBIIUH OYPUIH SHEPTHIAH HHTEPBAT JI9X
TOJNOBUNIH TOOT UIIPXUMIIIIT.

- - I - -
Quartz |

== DOS projected to atoms: Si
== DOS projected to atoms: O - =
=— Total DOS

DOS
(arb. un.)
T

=== DOS projeécted to atoms: Si
- =-DOS projected to atoms: O =
=— Total DOS

Frenkel defect

|

| === DOS projected to atoms: Si
|....= =_DOS projected to atoms: O]
| = Total DOS

|

3ypar 5: Yeanboaop (SiO2 )-vin meassutin nazmuvin 3ypaz. Inmd: (a) L[s6ap ycanbosop, (b) Hetimpas ry~uimepeozuuiin
nyzon depexmmati ycanboaop, (c) Ppenkeautin zvoc defexmmati ycanboarop, Eg wopuomotd 6ycuiin snepeu, E,

axyenmop moaesulin anepau, Eq donop meaeesutin snepau.

TOJIOBUIH
XOPHUOTOM

Cucremuiin
GaiiryysicHaap

HATTBIH
Oycuiin

3ypruir
OproOHUIT

TOOLOOJIOX ~ OOJIOH  3JIEKTPOH  OyTnmir  Xapax
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OOJIOMZKTOIA. Bun  suag  1meBIp  ycambosop,
O®penkenuitn  gedekr OOJOH — XYUUJITOPOrYHIH
HefiTpas HyX OyXuil ycaHOOIOPBIH TOJIOBUIH HATTHID
TOOIIOOJICOH VP JIVHT 3ypar.5 -T y3yy/dB. DHIIC Ouy
raMMa HAUPardiiH yHIdaIsasp ycanboaopT yycax
3apUM XYBUIH IHMH JehEeKTUIH HOJI00reep TYYHUil
JIEKTPOH OYT31, XOPUOTOH OYCHIH OPreH XIPXIH
OOPWIOTIOXUIT Xapax 00J0MKTOi. 3ypar.5(a)-aac
I[PBOP yCAHOOJIOPBIH XOPHOTOM OYCHIlH ©preHMiir
8.75B GOJIOXBIT Y3YY/I9B, 9HY Hb OyCaJ CyJaJiraaHbl
YpP AYHTS# caitn Toxupu Oaiina. HMitmd3dc 119B3p
KPUCTAJT  ycaHOOJOp Hb  Tycraapjard —IIHHK
yaHapTail, TyHrajgar eHreTsi daiigar.

3ypar.5(b)-n meitrpan xyunnareperduiin HyxsH(VE)
gedexT Oyxuii ycaHOOJIOPBIH TONOBUAH HATTHID
v3yyms. SiO4 TerpasapbiH XyBbI TeBn Hb Sitt
KATHOH GOJIOH OpoitHyy 199p Hb O~2 anmon cyycan
Gaiimar. umsc wor O -uitH aroMm cyrapaaj; aHMOHDI
HeliTpan HyX yycaxsm karuon Sit? Gosmmo. Dma
HAXUYPBIH 3S TOJIOB JI9PX HIT IJIEKTPOH CyJIapd
YII9X 6OTee1 JaMKYYIAAThIH OYCUIH OPYUM TOHOD
TeneB yycraH cyyHa. llaxuypein 3s TeneBT HAID
JIEKTPOHBI JiyTargaiaTail OoJi)K BaJIeHTBIH OyCHitH
OpYUM aKIEINTOpP TeJIOB Yycdx Oosuo. TyyHUI9H
9HJ aKuenTop rtejesuiin suepru F, = 1.363B,
noHop TeseBuitn snepru Fy = 1.633B Gaiina. duu
COPJNHH YAIUISI93D BaJEHTBIH OYC3C aKIeITop
TOJIOB PYY, JIOHOD TOJIOBOOC JAMIKYYJIAJITHIH TOJIOB
PYY S7EKTPOH IMUJIKUK TIPJUAT MUHTIIHI. Men
909 3 derTuiin HONMeereep ycaHOGOJIOPHIH XOPHOTO
sHepruiiH Oycuiin epren 3.25B 6ok Hapwuiicax
GaiiHa.

3ypar.5(c)-n  Dpenkenuiin  xoc gedexkr Oyxuii
ycaHb0IOpbIH TOJIOBUNH HATTHIT Y3YVJI9B.
®penkenuiin gedexkT Hb HEATpaa XYYUJITOPOrdHiiH
HyX OOJIOH UAUparuiii YHJIWII9D CcyrapcaH
X0JIOOOCT OpOOryYil 3aBcap CyyCaH XY4HJITOPOrYUilH
aTOMaaC TOITOHO. JHJ HEHTpaT XYIUITOPOrduitH
HYX YYC3X OOJIOH 3JIEKTPOH OYTIIT OPOX ©OPUIONT
b 3ypar.5(b)-m9it ammn Gaiina. Xapun x01600CT
OpoOryil 3aBcap CyyCaH XYUMJITOPOIYUMH aTOMBIH
XyBbJl 2p OpOHTAIb HIMIJI 2 IJIEKTPOH CYyX
GOJIOMZKTON TyJ BaJIEHTbIH OyCHilH OpOil opumM
aKIenTop TeseB yycHd. DPpeHkenuitH XoC yyCIx
nedeKTHiiH HOJIeereep yCaHOOJIOPBIH  XOPHOTOI
sHepruiin Oycuitn epren 2.45B 6ok Hapwuiican

XaracIaMzKyyaard IIMHZK JaHaprai 60K
eopuwiergex Oaiina. TyyHYWISH SHI aKIENTOp
TesieBuiin sHepru F, = 1.363B, moHop TeneBuiin
swepru Fy; = 2.173B 6Gaiina. DHx rIpauiin
VHTYI/199D BAJEHTBIH OYCI3C  AKIENTOp TOJIOB
PYY, /IOHOD TOJIOBOOC AaMIKYYIAJITBIH TOJIOB DPYY
9JIEKTPOH IIWIZKUZK TIPIUHAT MIMHTIIHI. DrIIP
nedeKTUH  TOXMOJJIONY YA,  Y33TA9X  OPJIHIH
MYKUJ TIPAUAT OYPIH MIMHTIIK HOXION OYPIIK
Gaiiraa Tys TyHrajar Owuin xap OHreTdH 60K
xaparzgazk Oaiiraa 60JHO.
V. Odyrssar

Baijiranuiin xarac yHIT 4yinyy 600X yCaHOOJIOPBIT

raMma [amnparaap IapCHbl yp JYHI  TYYHJ
OJIOH TOOHBI Je(dEKT YYCCIHIIC MATEPHABIH
enre eepwrermmer. Witma Oma  9HY  aKIaap

ycanbomnop (SiOz)-T ramma manparuiie yiadasuissp
vy OGonox xyBuitH 1maraH 3ddertyya 600X
HeWTpay  Xy4duwareperdmitn  HyX, @peHkeauiin
x0C gedeKT 33Pruiirt yyCrazk TYYHUH 3JIEKTPOH
OyT3I, XOpPHOTOl OYCHIH ©preH 33p3r XIPXdH
HOJIOONOXUIr  cyaynaB. TOOMOOHBI yp  JIYHII3C
y39x391 OmaHuit aBd y3CdH 1HMH 3bdeKTyyamitn
HOJIOereep XOopHuoraii OycuiiH 3aBcapT JIOHOD
GOJIOH AKIETTOP TOBITHH YYCCIHIIP YCAHOOTIOPHIH
3JIEKTPOH OYTOII ©OpUIOrIexkK, XOPHOTON SHEPTUitH
OycuiiH ©preH HApWiiCAH XaracAaMmiKyyJaard IITHHK
qaHapTaili OO/K eepwiernex Oairaar y3yyidB.
Men 1o gedekTuiin  yycraxk Oaiiraa JOHOP
OOJIOH aKIENTOp TOJNOBUIH JHEPruiiH TOBIIUHUN
HOJIOOreep TIPJUATr IIUHTIIK TyHrajgar Ouil
eHroTdi Ooik Oaiina. Ilaamwma ramMma vamparuaiin
VHIYI/199p yyCIK 0GOJI0OX XyBUMH OOJIOH TIaHBIH
meraH 3 dekTyya  ycaHOOJOPBIH  ONTHK — ITHHAK
YaHAPT XOPXOH HOJOOJOXUATr HApUABUIAH CyIJIax
6O0THO.
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