Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 95, ćżŕ. 3, ś. 159 { 163 cfl 2012 č. 10 ťěćřăń£

Šěőřěšĺůěśłőě ĺśśńěďőćăŋĺě ďĺťťşğĺĺ ńĺšĺ£ ć łřĺśšăńńĺůěśłőň ĺ ăňőřťŋőň łřěňŋĺĺ

Ă. Ś. Ťěďőřőć^{1)}, Ğ. Ĺ. Ŕőŕőć, Ă. Ă. Łşğşąőć^×, Ś. Č. Őćůĺŋŋĺłőć

Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ĺň. Łĺřěŋśłőčő ŚŐ ŘĂŊ, 660036 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

�_{Śĺąĺřśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 660028 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£}

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 6 őłš£ąř£ 2011 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 8 ďěłăąř£ 2011 č.

Ňěšőďőň ab initio DFT-řăśůěšőć ŕřőćěďěŋő ĺśśńěďőćăŋĺě ćńĺ£ŋĺ£ ďěťőřňăűĺĺ řěÿěšłĺ ŋă ćěńĺůĺŋż ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć ďń£ ďćĺęěŋĺ£ ăšőňă ńĺšĺ£ ć łřĺśšăńńĺůěśłőň łřěňŋĺĺ. C ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ¡šĺţ ďăŋŋżţ ŕřěďńőęěŋ ŋőćżľ şŋĺćěřśăńĳŋżľ ňěšőď řăśůěšă łő¡ťťĺűĺěŋšă ďĺťťşğĺĺ ŕřĺňěśĺ ć ăňőřťŋżţ šćěřďżţ śřěďăţ, ŕřőĺśţőď£źěľ ŕő ăłšĺćăűĺőŋŋőňş ňěţăŋĺğňş. Ňěšőď őśŋőćăŋ ŋă ćżůĺśńěŋĺĺ śšăšĺśšĺůěśłőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ ćěńĺůĺŋ ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć ďń£ ďćĺęěŋĺ£ ăšőňă ŕřĺňěśĺ ňěęďş ňĺŋĺňşňăňĺ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ŕőńőęěŋĺ£ śőśěďŋĺţ ăšőňőć. Ŕřĺ ¡šőň ćŋăůăńě ŕřőćőďĺšś£ ňőďěńĺřőćăŋĺě ăňőřťŋőľ śšřşłšşřż, čěŋěřĺřşěňőľ ňěšőďőň őšęĺčă ĺğ łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřż ś ćăłăŋśĺ£ňĺ. Ďăńěě ś ŕőňőźĳ¿ ńĺŋěľŋőľ řěčřěśśĺĺ ś ŕăřăňěšřăňĺ, őŕřěďěń£ěňżňĺ ďń£ ąăřĳěřőć ć łřĺśšăńńĺůěśłőň łřěňŋĺĺ, ŕőďćěřčăěňőň řăğńĺůŋőľ ďěťőřňăűĺĺ, ćżůĺśń£ěšś£ śšăšĺśšĺůěśłőě řăśŕřěďěńěŋĺě ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć ć ăňőřťŋőľ śšřşłšşřě ďń£ řăğńĺůŋżţ ńőłăńĳŋżţ őłřşęěŋĺľ ăšőňă ŕřĺňěśĺ. Ĺğ ŕőńşůěŋŋőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ ś ŕřĺňěŋěŋĺěň ťőřňşńż Ăřřěŋĺşśă ćżůĺśń£ěšś£ łő¡ťťĺűĺěŋš ďĺťťşğĺĺ ŕřĺňěśĺ. Ŕřěďśšăćńěŋŋżľ ňěšőď ŕřőšěśšĺřőćăŋ ŋă ŕřĺňěřě łřĺśšăńńĺůěśłőčő ĺ ăňőřťŋőčő łřěňŋĺ£ ś ŕřĺňěśĳ¿ ăšőňőć ńĺšĺ£. Ňěšőď ŕőłăğăń śşźěśšćěŋŋőě şśłőřěŋĺě ďĺťťşğĺĺ ńĺšĺ£ ć ăňőřťŋőň łřěňŋĺĺ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś łřĺśšăńńĺůěśłĺň, ůšő ŕőďšćěřęďăěšś£ ¡łśŕěřĺňěŋšăňĺ.

Śőćřěňěŋŋżě ŕřěďśšăćńěŋĺ£ ő ňěţăŋĺğňăţ ďĺťťşğĺĺ ć łřĺśšăńńăţ ĺ ęĺďłőśš£ţ śťőřňĺřőćăńĺśĳ ěźě ć 60-ţ čőďăţ ŕřőÿńőčő ćěłă, ć őśŋőćŋőň ć řěğşńĳšăšě ŕřĺňěŋěŋĺ£ łőňŕĳ¿šěřŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ňěšőďăňĺ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ (MD) ĺ Ňőŋšě-Łăřńő (MC). Šěň ŋě ňěŋěě ŕřőąńěňă ŕőŋĺňăŋĺ£ ňěţăŋĺğňőć ďĺťťşğĺĺ ć ăňőřťŋżţ śřěďăţ őłăğăńăśĳ ğŋăůĺšěńĳŋő ąőńěě śńőęŋőľ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś łřĺśšăńńăňĺ ĺ ćő ňŋőčőň ěźě ŋě řěÿěŋŋőľ. Őśőąěŋŋő ¡šő łăśăěšś£ ďĺťťşğĺĺ ůăśšĺű ć śĺśšěňăţ, őąřăğş¿źĺţ ňăńőŕőďćĺęŋżľ łăřłăś ĺ ść£ğăŋŋżţ ńĺąő ŕřőůŋżňĺ łőćăńěŋšŋżňĺ ść£ğ£ňĺ (łăł ć ăňőřťŋőň łřěňŋĺĺ), ńĺąő śĺńĳŋżň łşńőŋőćśłĺň ćğăĺňőďěľśšćĺěň (łăł ć łřěňŋěğěňě). Ňěšőďż šěőřěšĺůěśłőčő ăŋăńĺğă ďĺťťşğĺőŋŋżţ ŕřőűěśśőć ć šăłĺţ śĺśšěňăţ řăğřăąőšăŋż ěźě ŋěďőśšăšőůŋő, śň. [1]. Ć őšńĺůĺě őš śńşůă£ ďĺťťşğĺĺ ć łřĺśšăńńĺůěśłĺţ śřěďăţ ś ŋĺğłĺňĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋżňĺ ąăřĳěřăňĺ (V_{barrier} ≈ (1−10)kT ) ďń£ ŕřżęłőć ůăśšĺű, łőčďă ňőęŋő ŕřĺňěŋ£šĳ MD-ňěšőď, ć śšřşłšşřăţ ś ćżśőłĺňĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋżňĺ ąăřĳěřăňĺ ůăśšőšă ŕěřěśłőłőć ăšőňőć ůěřěğ ąăřĳěřż śšăŋőćĺšś£ ůřěğćżůăľŋő ňăńőľ (rare events problem). Ŕő¡šőňş šăłĺě śĺśšěňż, őśőąěŋŋő ć ăňőřťŋőň śőśšő£ŋĺĺ, ŋě ŕőďďă¿šś£ ŕř£ňőňş ĺśśńěďőćăŋĺ¿ ňěšőďőň MD. Ďń£ şśłőřěŋĺ£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ŕřőűěśśőć ăłšĺćăűĺőŋŋżţ ŕěřěśłőłőć

1)e-mail: alex99@iph.krasn.ru

ďń£ šăłĺţ śńşůăěć ć ŕőśńěďŋĺě čőďż ążń řăğřăąőšăŋ ăłšĺćăűĺőŋŋő-řěńăłśăűĺőŋŋżľ ňěšőď (activationrelaxation technique, ART), łőšőřżľ ŕőğćőń£ěš ňőďěńĺřőćăšĳ śšřşłšşřş ĺ ăłšĺćăűĺőŋŋżě ŕřőűěśśż ć ăňőřťŋżţ ćěźěśšćăţ, śň. [2, 3]. Ďăŋŋżľ ňěšőď őśŋőćăŋ ŋă ćżůĺśńěŋĺĺ ŕěřěţőďŋżţ śőśšő£ŋĺľ (śěďńőćżţ šőůěł) śĺśšěňż (activation) ŕřĺ ŕřőĺğćőńĳŋő ćżąřăŋŋżţ ćěłšőřăţ ďćĺęěŋĺ£ ăšőňőć ś ŕőňőźĳ¿ ćżůĺśńěŋĺ£ śĺń, ďěľśšćş¿źĺţ ŋă ăšőňż, ă šăłęě ĺ ďćĺęěŋĺ£ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ ąńĺęăľÿěľ śěďńőćőľ šőůłĺ. Ĺğ ŕěřěţőďŋżţ śőśšő£ŋĺľ ăšőňż ŕřőĺğćőńĳŋő řěńăłśĺřőćăńĺ (relaxation) ć ąńĺęăľÿĺě ňĺŋĺňşňż ¡ŋěřčĺĺ, őŕřěďěń££ ăňőřťŋőě śőśšő£ŋĺě. Ďăńĳŋěľÿĺň řăğćĺšĺěň ďăŋŋőčő ŕőďţőďă £ćĺńőśĳ őąžěďĺŋěŋĺě łĺŋěšĺůěśłőčő ăńčőřĺšňă Ňőŋšě-Łăřńő ĺ ART-ňěšőďă (the kinetic activation-relaxation technique, k-ART), şśłőř£¿źěčő śţőęďěŋĺě ďăŋŋőčő ăńčőřĺšňă, śň. [4]. Ŕřĺ řăğćĺšĺĺ ňěšőďă şśłőřěŋŋőľ ďĺŋăňĺłĺ ŋěőąţőďĺňő şŕőň£ŋşšĳ šăłęě ŋěďăćŋő řăğřăąőšăŋŋżě ňěšőďĺłĺ śňěźă¿źěčő ŕőšěŋűĺăńă (bias potential) [5], ňěšőď čĺŕěřďĺŋăňĺłĺ [6] ĺ ňěšőď šěňŕěřăšşřŋő-şśłőřěŋŋőľ ďĺŋăňĺłĺ (temperature-accelerated dynamics) [7]. Ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ăňőřťŋőľ śšřşłšşřż šăłęě ŕřĺňěŋ£ěšś£ ăńčőřĺšň Ćşšěŋă, Ćĺŋěřă ĺ Ć¡ľřĺ [8], őśŋőćăŋŋżľ ŋă śńşůăľŋőň śňěźěŋĺĺ (rearrangements) ąńĺęăľÿĺţ ăšőňőć, ćěďşźĺľ ł ĺğňěŋěŋĺ¿ ůĺśńă ĺ ŋăŕřăćńěŋĺľ ţĺňĺůěśłĺţ ść£ğěľ ňěęďş ąńĺęăľÿĺň őłřşęě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 3 { 4 2012 159 ŋĺěň ăšőňőć ĺ ŕőśńěďş¿źěľ řěńăłśăűĺĺ ŕőńşůěŋŋőľ śšřşłšşřż ŕşšěň ůĺśńěŋŋőčő őšęĺčă. Řěğşńĳšăš ňőďěńĺřőćăŋĺ£ łřěňŋĺ£ ĺ čěřňăŋĺ£ ¡šĺň ňěšőďőň ŕőłăğăń ţőřőÿěě śőćŕăďěŋĺě ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň ďń£ řăďĺăńĳŋőľ ťşŋłűĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć (RDF) [8]. Ł śőęăńěŋĺ¿, ćśě ŕěřěůĺśńěŋŋżě ňěšőďĺłĺ ŕřĺňěŋ£- ńĺśĳ ĺśłń¿ůĺšěńĳŋő ł śĺśšěňăň, őŕĺśżćăěňżň ńĺąő şŕřőźěŋŋżň ňěšőďőň ćŋěďřěŋŋőčő ăšőňă (embedded atom model), ńĺąő ¡ňŕĺřĺůěśłĺ ŕőďőąřăŋŋżňĺ ŕőšěŋűĺăńăňĺ, ć łăůěśšćě łőšőřżţ ůăśšő ĺśŕőńĳğőćăńś£ ňŋőčőůăśšĺůŋżľ ŕőšěŋűĺăń Śšĺńńĺŋďęěřă{Ćěąěřă (Stillinger{Weber potential, SW), śň. [9]. İšő őąž£śŋ£ěšś£ śńőęŋőśšĳ¿ ĺŋšěčřĺřőćăŋĺ£ ďăŋŋżţ ňěšőďĺł ć śšăŋďăřšŋżě MD-ăńčőřĺšňż śőćřěňěŋŋżţ ćżůĺśńĺšěńĳŋżţ ŕăłěšőć ĺ őśőąěŋŋő śńőęŋőśšĳ¿ őŕřěďěńěŋĺ£ ŕőšěŋűĺăńĳŋőčő ŕřőťĺń£ ďń£ ďćĺęěŋĺ£ ňŋőęěśšćă ůăśšĺű. Łřőňě šőčő, ¡ňŕĺřĺůěśłĺě ňěęăšőňŋżě ŕőšěŋűĺăńż ążńĺ ŕőďőąřăŋż šőńĳłő ďń£ őůěŋĳ őčřăŋĺůěŋŋőčő ůĺśńă śőěďĺŋěŋĺľ, ć őśŋőćŋőň őďŋőăšőňŋżţ (şčńěřőď, łřěňŋĺľ ĺ š.ď.). Šăłĺň őąřăğőň, ŕőłă ŋě śşźěśšćşěš ňěšőďă řăśůěšă ďĺťťşğĺĺ ć ăňőřťŋżţ ćěźěśšćăţ ś ąőńĳÿĺňĺ ąăřĳěřăňĺ, łřőňě łăł ŋă őśŋőćě ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ¡ňŕĺřĺůěśłĺţ ŕőšěŋűĺăńőć.

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ŋă ŕřĺňěřě řăśůěšă ďĺťťşğĺĺ ńĺšĺ£ ć ăňőřťŋőň łřěňŋĺĺ ŕřěďńăčăěšś£ ŋőćżľ ňěšőď ďń£ ŋăţőęďěŋĺ£ łő¡ťťĺűĺěŋšă ďĺťťşğĺĺ ć ăňőřťŋżţ ĺ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ śřěďăţ. Ć őšńĺůĺě őš śšăŋďăřšŋőčő MD-ŕőďţőďă ďăŋŋżľ ňěšőď ŕřĺňěŋĺň ć śńşůăě ąőńĳÿĺţ ćěńĺůĺŋ ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć ďń£ ďćĺęěŋĺ£ ďĺťťşŋďĺřşěňżţ ůăśšĺű ć ăňőřťŋżţ ĺ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ ćěźěśšćăţ. İšő ďěńăěš ěčő ćěśĳňă ăłšşăńĳŋżň ĺ ćőśšřěąőćăŋŋżň šěţŋőńőčĺěľ. Ŕřěďńőęěŋŋżľ ňěšőď őśŋőćăŋ ŕřěęďě ćśěčő ŋă ŋăţőęďěŋĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć ďń£ ŕřżęłőć ăšőňőć ŕřĺňěśĺ ňěęďş ŕőšěŋűĺăńĳŋżňĺ ňĺŋĺňşňăňĺ ć ŕěřĺőďĺůěśłőľ ĺńĺ ăňőřťŋőľ śřěďě. Ŕőśłőńĳłş ć ăňőřťŋőľ śřěďě ďăŋŋőě řăśŕřěďěńěŋĺě ĺňěěš łőŋšĺŋşăńĳŋżľ ţăřăłšěř, őůěćĺďŋő, ůšő ŋěőąţőďĺňă ňěšőďĺłă, ŕőğćőń£¿źă£ őŕřěďěń£šĳ šăłĺě ŕőšěŋűĺăńĳŋżě ąăřĳěřż ĺśţőď£ šőńĳłő ĺğ čěőňěšřĺĺ ńőłăńĳŋőčő őłřşęěŋĺ£ ăšőňă ŕřĺňěśĺ. Ŕřĺ řăğřăąőšłě šăłőľ ňěšőďĺłĺ ďń£ łřĺśšăńńĺůěśłőčő łřěňŋĺ£ (ś-Si) ś ŕřĺňěśŋżňĺ ăšőňăňĺ ńĺšĺ£ ŋăňĺ ŋă őśŋőćě DFTřăśůěšőć ążńĺ ćżůĺśńěŋż ¡ŋěřčĺĺ ŕěřěţőďŋżţ śőśšő- £ŋĺľ, š.ě. ŕőšěŋűĺăńĳŋżě ąăřĳěřż ďń£ ŕřżęłőć ăšőňă ńĺšĺ£ ňěęďş ŕőšěŋűĺăńĳŋżňĺ ňĺŋĺňşňăňĺ ć ďěťőřňĺřőćăŋŋőľ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłě. Ŕřĺ ¡šőň ĺśŕőńĳğőćăńś£ šőš ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżľ ťăłš, ůšő ăšőňż ńĺšĺ£ ć łřěňŋĺĺ ćśěčďă ŋăţőď£šś£ ćŋşšřĺ šěšřă¡ďřőć ĺğ ăšőňőć łřěňŋĺ£ ĺ ŕřĺ ďĺťťşğĺĺ ňőčşš śőćěřÿĺšĳ śłăůőł ć ń¿ąőň ĺğ ćőğňőęŋżţ ůěšżřěţ ŋăŕřăćńěŋĺľ ć űěŋšř őďŋőčő ĺğ śőśěďŋĺţ šěšřă¡ďřőć

[10]. Šăłęě ŕřĺ ŕőśšřőěŋĺĺ ňěšőďĺłĺ ŕřěďŕőńăčăńőśĳ, ůšő ććĺďş ňăńőčő řăğňěřă ĺőŋă ńĺšĺ£ ěčő ŕřĺśşšśšćĺě ć űěŋšřě ń¿ąőčő łřěňŋĺěćőčő šěšřă¡ďřă ŋě ĺśłăęăěš śşźěśšćěŋŋő čěőňěšřĺĺ ďăŋŋőčő šěšřă¡ďřă. Šăłĺň őąřăğőň, čěőňěšřĺ£ łăęďőčő šěšřă¡ďřă ĺ ć ăňőřťŋőľ śšřşłšşřě ďőńęŋă őďŋőğŋăůŋő őŕřěďěń£šĳ ćżśőšż ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć ďń£ ŕřżęłőć ăšőňă ńĺšĺ£ ĺğ ŋěčő ć śőśěďŋĺě šěšřă¡ďřż. Ďń£ řăśůěšă ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć ďń£ ŕřżęłőć ńĺšĺ£ ćŋăůăńě ążńĺ řăśśůĺšăŋż ąăřĳěřż ćŋşšřĺ c-Si, ŕőďćěřčăěňőčő řăğńĺůŋżň ćĺďăň ďěťőřňăűĺĺ (őśěćőľ, őąžěňŋőľ ĺ śďćĺčőćőľ). Őďŋőőśŋş¿ ďěťőřňăűĺ¿ śőğďăćăńĺ ŕşšěň şćěńĺůěŋĺ£ řăğňěřőć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ łăęďőľ ĺğ őśěľ łőőřďĺŋăš, ă őąžěňŋş¿ { ŕşšěň ĺğőšřőŕŋőčő şćěńĺůěŋĺ£ £ůěľłĺ ćő ćśěţ ŋăŕřăćńěŋĺ£ţ ŋă őďĺŋăłőćş¿ ćěńĺůĺŋş ćŕńőšĳ ďő ĺğňěŋěŋĺ£ őąžěňă £ůěľłĺ ŋă 9% ś ÿăčőň 3%. Śďćĺčőćş¿ ďěťőřňăűĺ¿ śőğďăćăńĺ ŕşšěň ĺğňěŋěŋĺ£ şčńă β ňěęďş řăğńĺůŋżňĺ őś£ňĺ (xy, yz, zx) ś ÿăčőň 3^∘ ćŕńőšĳ ďő ňăłśĺňăńĳŋőčő ğŋăůěŋĺ£ 9^∘.

Řăśůěšż ąăřĳěřőć ążńĺ ŕřőćěďěŋż ć řăňłăţ ťőřňăńĺğňă ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (DFT) ś čřăďĺěŋšŋżňĺ ŕőŕřăćłăňĺ PBE [11] ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕăłěšă VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package) [12, 13]. Ďăŋŋżľ ŕăłěš ďń£ ŕřőćěďěŋĺ£ ab-initio řăśůěšőć ĺśŕőńĳğşěš ňěšőď ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńă ĺ řăğńőęěŋĺě ćőńŋőćżţ ťşŋłűĺľ ŕő ąăğĺśş ŕńőśłĺţ ćőńŋ. İšőš ŕőďţőď łőřřěłšŋő őŕĺśżćăěš ŕěřĺőďĺůěśłĺě śĺśšěňż. Ďń£ ¡ťťěłšĺćŋőčő şňěŋĳÿěŋĺ£ łőńĺůěśšćă ąăğĺśŋżţ ťşŋłűĺľ (š.ě. ¡ŋěřčĺĺ őąřěğăŋĺ£ E_{cutoff} ) ĺ śşźěśšćěŋŋőčő şćěńĺůěŋĺ£ śłőřőśšĺ řăśůěšőć ďń£ ćśěţ ăšőňőć ĺśŕőńĳğőćăńś£ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăń Ćăŋďěřąĺńĳšă (Vanderbilt ultrasoft pseudopotential) [14]. Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ ćőńŋőćżţ ťşŋłűĺľ ćő ćśěţ řăśůěšăţ ążńő ĺśŕőńĳğőćăŋő 27 k-šőůěł ć ŋěŕřĺćőďĺňőľ ůăśšĺ ŕěřćőľ ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă (1BZ), łőšőřżě ćżąĺřăńĺśĳ ŕő śţěňě Ňőŋţőřśšă{Ŕăłă [15]. Ŕřĺ ŕřőćěďěŋĺĺ őŕšĺňĺğăűĺĺ čěőňěšřĺĺ łőőřďĺŋăšż ćśěţ ăšőňőć ć śşŕěř£ůěľłě ćăřĳĺřőćăńĺśĳ ďő šěţ ŕőř, ŕőłă śĺńż, ďěľśšćş¿źĺě ŋă łăęďżľ ăšőň, ŋě śšăŋőćĺńĺśĳ ňěŋěě 0.05 ¡Ć/A.

Ćżśőšż ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć V_{barrier}(R^{fix}_i ) ďń£ łăęďőľ čěőňěšřĺĺ ńőłăńĳŋőčő őłřşęěŋĺ£ ŕřĺňěśĺ

R^{fix}_i řăśśůĺšżćăńĺśĳ ňěšőďőň ¡ńăśšĺůŋőľ şŕřşčőľ

ńěŋšż (Nudge elastic band, NEB) [16], ŕőğćőń£¿źĺň őŕřěďěń£šĳ ŕőšěŋűĺăńĳŋżľ řěńĳěť ďń£ ŕěřěţőďă ăšőňă ĺğ ŋěłőšőřőčő ŕőšěŋűĺăńĳŋőčő ňĺŋĺňşňă ć śőśěďŋĺľ (ŕşšĳ řěăłűĺĺ). Ćżůĺśńěŋŋă£ ćěńĺůĺŋă ćżśőšż ąăřĳěřă ŕěřěţőďă ăšőňă ńĺšĺ£ ć ŋěĺśłăęěŋŋőň c-Si śőśšăćĺńă V_{barrier} = 0.60 ¡Ć, ůšő ţőřőÿő śőčńăśşěšś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżňĺ ďăŋŋżňĺ [17] ĺ šěőřěšĺůěśłĺňĺ řăśůěšăňĺ (0.58 ¡Ć), ŋěďăćŋő ćżŕőńŋěŋŋżňĺ ć řăąőšě [18]. Ćěńĺůĺŋż ęě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ąăřĳěřőć

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 3 { 4 2012 ďń£ ŕěřěţőďă ăšőňă ńĺšĺ£ ňěęďş śőśěďŋĺňĺ šěšřă- ¡ďřĺůěśłĺňĺ ŕşśšőšăňĺ ć řăğńĺůŋő ďěťőřňĺřőćăŋŋżţ śšřşłšşřăţ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ďěťőřňăűĺĺ ŋăţőďĺńĺśĳ ć ĺŋšěřćăńě 0.3{0.6¡Ć.

Ŕőńşůěŋŋżě ćěńĺůĺŋż V_{barrier}(R^{fix}_i ) ďń£ řăğńĺůŋżţ ďěťőřňĺřőćăŋŋżţ śšřşłšşř ążńĺ ĺśŕőńĳğőćăŋż ďń£ ŕőśšřőěŋĺ£ ńĺŋěľŋőľ řěčřěśśĺĺ, ŕőğćőń£¿- źěľ őŕřěďěń£šĳ ąăřĳěř ďń£ ń¿ąőľ čěőňěšřĺĺ ńőłăńĳŋőčő őłřşęěŋĺ£ ŕřĺňěśĺ (šěšřă¡ďřă):

V_{barrier}(R^{fix}_i ) = a1 ∗ R_1 + a2 ∗ R_2 + a3 ∗ R_3 + a4. (1)

Ć łăůěśšćě ŕěřěňěŋŋżţ řěčřěśśĺĺ ążńĺ ćżąřăŋż řăďĺşś R_1 őłřşęŋőśšĺ, őŕĺśăŋŋőľ ůěřěğ ćěřÿĺŋż čřăŋĺ šěšřă¡ďřă, ůěřěğ łőšőřş¿ ăšőň ńĺšĺ£ ŕěřěţőďĺš ć śőśěďŋĺľ šěšřă¡ďř, ĺ řăďĺşś R_2 őłřşęŋőśšĺ, őŕĺśăŋŋőľ ůěřěğ ćěřÿĺŋż čřăŋĺ šěšřă¡ďřă, ć łőšőřżľ ŕőŕăďăěš ăšőň ńĺšĺ£ ŕőśńě ŕěřěţőďă. Šřěšĳ£ ŕěřěňěŋŋă£, R_3, őŕřěďěń£ńăśĳ łăł řăśśšő£ŋĺě ňěęďş űěŋšřăňĺ ¡šĺţ őłřşęŋőśšěľ. Ŕőśńě ćżůĺśńěŋĺ£ ŕăřăňěšřőć ńĺŋěľŋőľ řěčřěśśĺĺ ďń£ ćśěţ řăśśůĺšăŋŋżţ 22 ďěťőřňĺřőćăŋŋżţ łřĺśšăńńĺůěśłĺţ śšřşłšşř ğŋăůěŋĺ£ a1, a2, a3, a4 őłăğăńĺśĳ řăćŋżňĺ {−4.62, 3.13, −0.26, 4.00¡Ć·A} śőőšćěšśšćěŋŋő.

Ďăńěě ążńő ŕřőćěďěŋő ňőďěńĺřőćăŋĺě śšřşłšşřż ăňőřťŋőčő łřěňŋĺ£ (a-Si). Łăł ĺğćěśšŋő, a-Si ţăřăłšěřĺğşěšś£ ŋěśłőńĳłő ňěŋĳÿěľ (ŋă 10{15%) ŕńőšŋőśšĳ¿ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś c-Si ććĺďş ňŋőęěśšćă ďěťěłšőć śšřşłšşřż. Ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ šăłőľ ăňőřťŋőľ śšřşłšşřż ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ňěšőď ďěňŕťĺřőćăŋŋőľ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ. Ć ¡šőň ňěšőďě ć şřăćŋěŋĺ£ ďćĺęěŋĺ£ ďń£ ăšőňőć ććőď£šś£ śĺńż šřěŋĺ£ (ďěňŕťĺřőćăŋĺě), ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋżě śłőřőśšĺ ĺőŋă. Ĺğğă ŋăńĺůĺ£ ďěňŕťĺřőćăŋĺ£ śłőřőśšĺ ĺőŋőć ŕőśšěŕěŋŋő ŕőŋĺęă¿šś£ ĺ ĺőŋż ğăśšżćă¿š ćąńĺğĺ ŕőńőęěŋĺľ ńőłăńĳŋżţ ňĺŋĺňşňőć ¡ŋěřčĺĺ. Ďń£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ăňőřťŋőčő łřěňŋĺ£ ążńă ćżąřăŋă śşŕěř£ůěľłă c-Si, śőśšő£źă£ ĺğ 8 ¡ńěňěŋšăřŋżţ łşąĺůěśłĺţ £ůěěł. Ĺğ ŋěě ć ŕřőĺğćőńĳŋőň ŕőř£ďłě şąĺřăńăśĳ ůăśšĳ ăšőňőć, ĺ ğăŕşśłăńś£ řăśůěš ďěňŕťĺřőćăŋŋőľ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ (DMD) ś ŋăůăńĳŋőľ šěňŕěřăšşřőľ T = = 2000 Ł. Ŕőśńě śŋĺęěŋĺ£ łĺŋěšĺůěśłőľ ¡ŋěřčĺĺ ćśěţ ĺőŋőć ďő šěňŕěřăšşřż T ∼ 0 Ł ŕřőćőďĺńăśĳ őŕšĺňĺğăűĺ£ őąžěňă £ůěľłĺ łńăśśĺůěśłĺň ňěšőďőň Ŋĳ¿šőŋă ďń£ łőňŕěŋśăűĺĺ őąřăğőćăćÿěčőś£ őšřĺűăšěńĳŋőčő ćŋěÿŋěčő ďăćńěŋĺ£. Ÿăčĺ DMD ĺ őŕšĺňĺğăűĺĺ őąžěňă ŕőćšőř£ńĺśĳ ďő šěţ ŕőř, ŕőłă ćŋěÿŋěě ďăćńěŋĺě ĺ śĺńż, ďěľśšćş¿źĺě ŋă ćśě ăšőňż, ŋě śšăŋőćĺńĺśĳ ňěŋĳÿě ğăďăŋŋżţ ŕřěďěńőć. İšő ŕőšřěąőćăńő ŕřőćěďěŋĺ£ ďćşţ ĺšěřăűĺľ. Ŕőśńě ňőďěńĺřőćăŋĺ£ šăłőľ ŕśěćďőăňőřťŋőľ śšřşłšşřż łřěňŋĺ£ ążńă řăśśůĺšăŋă řăďĺăńĳŋă£ ťşŋłűĺ£ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć (RDF) ďăŋŋőľ śšřşłšşřż, łőšőřă£ ŋěŕńőţő śőćŕăńă ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő őŕřěďěńěŋŋőľ ťşŋłűĺěľ RDF ĺğ [19]. Ďřşčĺň ťăłšőň řěńěćăŋšŋőśšĺ ŕőńşůěŋŋőľ śšřşłšşřż £ćń£ěšś£ ćżůĺśńěŋŋőě ğŋăůěŋĺě śřěďŋěłćăďřăšĺůŋőčő őšłńőŋěŋĺ£ şčńă ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ łőćăńěŋšŋżňĺ ść£ğ£ňĺ łăęďőčő ăšőňă łřěňŋĺ£. Ďăŋŋőě ğŋăůěŋĺě (11.18^∘) őůěŋĳ ţőřőÿő śőćŕăńő ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň (∼= 11^∘) ĺ šěőřěšĺůěśłĺ řăśśůĺšăŋŋżňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ (10.9^∘ ĺ 11.4^∘) ĺğ [8]. Ţőřőÿěě śőčńăśĺě ś ¡łśŕěřĺňěŋšőň ŕřĺ őŕřěďěńěŋĺĺ łăł śřěďŋěčő łőńĺůěśšćă ąńĺęăľÿĺţ śőśěďěľ ďăŋŋőčő ăšőňă, šăł ĺ şčńőćőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ łőćăńěŋšŋżţ Si{Si-ść£ğěľ ňěęďş śőąőľ čőćőřĺš őą ăďěłćăšŋőśšĺ ŕřěďńőęěŋŋőčő ŕőďţőďă ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ăňőřťŋőľ śšřşłšşřż. Ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ ŕśěćďőăňőřťŋőľ śšřşłšşřż a-Si, śőďěřęăźěľ ăšőňż ńĺšĺ£, ďń£ őŕřěďěńěŋĺ£ ąńĺęăľÿěčő őłřşęěŋĺ£ ăšőňă ńĺšĺ£ ążńő ćżąřăŋő ŕőńőęěŋĺě ćěřÿĺŋ šěšřă¡ďřă ĺğ ąńĺęăľÿĺţ ł ŋěňş ăšőňőć łřěňŋĺ£. Ŕřĺ ¡šőň ďń£ łřĺśšăńńĺůěśłőčő łřěňŋĺ£ ćśě šăłĺě šěšřă¡ďřż ďőńęŋż śőćŕăďăšĳ, ă ďń£ ăňőřťŋőčő łřěňŋĺ£ őŋĺ ňőčşš řăğńĺůăšĳś£ ĺğ-ğă ńőłăńĳŋőčő ĺśłăęěŋĺ£ čěőňěšřĺůěśłőčő őłřşęěŋĺ£ łăęďőčő ăšőňă. Šěň ŋě ňěŋěě őŕřěďěńěŋĺě šěšřă¡ďřőć ĺğ ăšőňőć łřěňŋĺ£, őłřşęă¿źĺţ ăšőň ńĺšĺ£, ćśěčďă ćőğňőęŋő, ţőš£ ¡šő ňőčşš ążšĳ ĺ ďőśšăšőůŋő ĺśłăęěŋŋżě šěšřă¡ďřż. Śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő ďăŋŋőě őŕřěďěńěŋĺě šěšřă¡ďřőć ďń£ ŕőśńěďş¿źěčő ŋăţőęďěŋĺ£ ďĺťťşğĺĺ őšńĺůăěšś£ őš ŕőďţőďă, ŕřěďńőęěŋŋőčő ć [20], čďě ăćšőřż ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ ńĺšĺ£ ć ăňőřťŋőň łřěňŋĺĺ ĺśŕőńĳğőćăńĺ őŕřěďěńěŋĺě n-ăšőňŋżţ űĺłńőć ĺğ ăšőňőć łřěňŋĺ£. Ŕřĺňěŋěŋĺě ŕőŋ£šĺ£ ĺśłăęěŋŋżţ šěšřă¡ďřőć, śőďěřęăźĺţ ćŋşšřĺ ăšőň ńĺšĺ£, ŕőğćőńĺńő ŋăň ĺśŕőńĳğőćăšĳ ŕřőűěďşřş ĺŋšěřŕőń£űĺĺ ć ćĺďě ńĺŋěľŋőľ řěčřěśśĺĺ, ćłń¿ůă¿źěľ ŕăřăňěšřż šěšřă- ¡ďřőć, ďń£ ŋăţőęďěŋĺ£ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ćżśőš ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć V_{barrier}(R_i, R_j ) ŕřĺ ŕěřěňěźěŋĺĺ ăšőňă ńĺšĺ£ ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ šěšřă¡ďřăňĺ ś łőőřďĺŋăšăňĺ űěŋšřőć R_i ĺ R_j . Ďń£ ćżůĺśńěŋĺ£ łő- ¡ťťĺűĺěŋšă ďĺťťşğĺĺ ążńă ŕřěďńőęěŋă ¡ťťěłšĺćŋă£ ňěšőďĺłă, őśŋőćăŋŋă£ ŋă ćżůĺśńěŋĺĺ ćřěňěŋŋőľ ¡ćőń¿űĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ ăšőňőć ŕřĺňěśĺ P (R_i, t_n) ć ďĺśłřěšŋőň ćřěňěŋĺ t_n ĺ ŕřőśšřăŋśšćě R_i, łőšőřőě ŕěřćőŋăůăńĳŋő ćżąĺřăńőśĳ ć ćĺďě čăşśśőćőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£:

P (Ri, tn = 0) ∼ exp(−|Ri − R0|^2/2σ^2(tn)). (2)

Ďăŋŋă£ ¡ćőń¿űĺ£ őŕĺśżćăěšś£ ďĺśłřěšŋżň (ğăňěŋ£¿źĺň ŋěŕřěřżćŋőě şřăćŋěŋĺě ďĺťťşğĺĺ) ŕřőĺğćőď£źĺň şřăćŋěŋĺěň (master equation) ňăřłőćśłőčő ŕřőűěśśă ďń£ śšěŕěŋĺ ğăŕőńŋěŋĺ£ şğńă i ć ňőňěŋš ćřěňěŋĺ t_k:

3 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 3 { 4 2012 dP (R_i, t_n) dt = = ∑ Rj^W (Ri, Rj )P (Rj , tn)[1 − P (Ri, tn)] − − W (R_j , R_i)P (R_i, t_n)[1 − P (R_j , t_n)]. (3)

Ğďěśĳ W (R_i, R_j ) { ůăśšőšă ŕěřěśłőłă ăšőňă ŕřĺňěśĺ ĺğ ňĺŋĺňşňă R_j ć ňĺŋĺňşň R_i. Ďăŋŋżě ćěńĺůĺŋż ďń£ ŕřżęłă ăšőňă ć ń¿ąőň ŋăŕřăćńěŋĺĺ

Ri → Rj ůěřěğ ąăřĳěř Vbarrier(Ri, Rj ) ŕřĺ šěňŕěřă-

šşřě T řăśśůĺšżćăńĺśĳ ś ŕőňőźĳ¿ şřăćŋěŋĺ£ ăřřěŋĺşśőćśłőčő šĺŕă:

W (Ri, Rj ) = W0 exp [−Vbarrier(Ri, Rj )/kT ] . (4)

Ŕřěď¡łśŕőŋěŋűĺăńĳŋżľ ňŋőęĺšěńĳ (¡ťťěłšĺćŋă£ ůăśšőšă łőńěąăŋĺľ) W_0 ćżůĺśń£ńś£ ś ŕőňőźĳ¿ ĺğćěśšŋőľ ťőřňşńż Ćěŋĳ£řďă [21], šăłęě şůĺšżćă¿źěčő ¡ŋěřčĺ¿ ŋşńěćżţ łőńěąăŋĺľ E_0:

W_0 = kT ~ ∏_{3N−3} i=1 [1 − exp(−hν_i/kT )] ∏_{3N−4} i=1 [ 1 − exp(−hν^0_i /kT )

] , (5)

čďě ν^0_i { ůăśšőšż łőńěąăŋĺľ N ăšőňőć śĺśšěňż ŕřĺ ŋăţőęďěŋĺĺ ŕěřěňěźăěňőčő ăšőňă ć śěďńőćőľ šőůłě, ă ν_i { ć šőůłě ňĺŋĺňşňă. Ŕřĺ ćżůĺśńěŋĺĺ ůăśšőš łőńěąăŋĺľ ććĺďş ąőńĳÿőčő řăğňěřă śĺśšěňż şůĺšżćăńĺśĳ śšěŕěŋĺ śćőąőďż šőńĳłő ŕěřěňěźăěňőčő ăšőňă ĺ ěčő ąńĺęăľÿěčő őłřşęěŋĺ£ ć ŋăůăńě ĺ ć łőŋűě ŕěřěţőďă, š.ě. (N = 9). Ďăŋŋă£ ňěšőďĺłă řăśůěšă ůăśšőš ŕěřěśłőłőć ążńă ŕőďřőąŋő ĺğńőęěŋă ĺ ăŕřőąĺřőćăŋă ŋăňĺ řăŋěě ć [22{24]. Ŕřĺ ćżůĺśńěŋĺĺ ćřěňěŋŋőľ ¡ćőń¿űĺĺ ŕřőĺğćőď£źěě şřăćŋěŋĺě (3) řěÿăńőśĳ ďń£ ćśěţ şğńőć R_i ś ÿăčőň ŕő ćřěňěŋĺ τ, ćżąĺřăěňżň ďń£ şśšőľůĺćőśšĺ šăł, ůšőąż ŕřőĺğćěďěŋĺě max[W (R_i, R_j )]τ ∼ 0.01. Ś šěůěŋĺěň ćřěňěŋĺ ďĺśŕěřśĺ£ σ^2(t_n) ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ ćěřő£šŋőśšĺ P (R_i, t_n) řăśÿĺř£ńăśĳ ĺğ-ğă ŕřżęłőć ńĺšĺ£ ć ŕşśšżě šěšřă¡ďřż, ŕřěďśšăćń££ śőąőľ ŕőśšěŕěŋŋő řăğňżćă¿źş¿ś£ čăşśśőćş ťşŋłűĺ¿. Ŕőśńě ćżŕőńŋěŋĺ£ N ćřěňěŋŋżţ ÿăčőć (N ∼ 50) łő¡ťťĺűĺěŋš ďĺťťşğĺĺ D ćżůĺśń£ńś£ łăł D = ∑ Rj^P (Rj^{, t}N )R^2j τN . (6)

Řăśśůĺšăŋŋżľ šăłĺň ňěšőďőň ¡ćőń¿űĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ łő¡ťťĺűĺěŋš ďĺťťşğĺĺ ńĺšĺ£ ć c-Si őłăğăńś£ řăćěŋ D(T ) = 2.7 · 10^{−3} exp(−0.603[eV]/kT ). Ĺğňěřěŋŋżľ ęě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő [25] łő¡ťťĺűĺěŋš ďĺťťşğĺĺ D = 2.5 · 10^{−3} exp(−0.655[eV]/kT ).

Řěğşńĳšăšż ćżůĺśńěŋĺ£ łő¡ťťĺűĺěŋšă ďĺťťşğĺĺ D(T ) ŕřĺ řăğńĺůŋżţ šěňŕěřăšşřăţ ŕřĺćěďěŋż ŋă řĺśşŋłě. Ŋă ŋěň ŕőłăğăŋă ğăćĺśĺňőśšĳ D(T ), ćżůĺś-

Ğăćĺśĺňőśšĳ łő¡ťťĺűĺěŋšă ďĺťťşğĺĺ ńĺšĺ£ őš šěňŕěřăšşřż ć łřĺśšăńńĺůěśłőň (1–4) ĺ ăňőřťŋőň (5) łřěňŋĺĺ: 1 { ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ ğăćĺśĺňőśšĳ [25]; 2 { řăśůěš ś ŕőňőźĳ¿ ňěšőďă ¡ćőń¿űĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£; 3 { ś ŕőňőźĳ¿ MD-ňěšőďă; 4 { ŕř£ňőě ćżůĺśńěŋĺě ś ŕőňőźĳ¿ şřăćŋěŋĺ£ ăřřěŋĺşśőćśłőčő šĺŕă; 5 { řăśůěš ďń£ a-Si ňěšőďőň ¡ćőń¿űĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£

ńěŋŋă£ ňěšőďőň MD, ć łőšőřőň D(T ) ăśĺňŕšőšĺůěśłĺ ćżůĺśń£ěšś£ ĺğ śřěďŋěłćăďřăšĺůŋőčő őšłńőŋěŋĺ£ ⟨ ´R^2(t) ⟩ ăšőňă ńĺšĺ£ ś şćěńĺůěŋĺěň ćřěňěŋĺ t: D = lim_{t→∞} ⟨ ´R^2(t) ⟩ 2Zt , (7)

čďě Z { řăğňěřŋőśšĳ ŕřőśšřăŋśšćă. Ďăŋŋżľ łő¡ťťĺűĺěŋš ďĺťťşğĺĺ řăćŋ£ńś£ D = = 1.9 · 10^{−3} exp(−0.605[eV]/kT ). Šăň ęě őšőąřăęěŋă ğăćĺśĺňőśšĳ D(T ), ŕőńşůěŋŋă£ ŕřĺ ŕőňőźĺ śšăŋďăřšŋőčő şřăćŋěŋĺ£ ăřřěŋĺşśőćśłőčő šĺŕă ďń£ ďĺťťşğĺĺ: D = W (R_i, R_j )l^2/2Z, čďě l^2 { łćăďřăš ďńĺŋż ŕřżęłă ăšőňă ńĺšĺ£ ňěęďş śőśěďŋĺňĺ ňĺŋĺňşňăňĺ, ă W (R_i, R_j ) { ůăśšőšă ŕěřěśłőłőć. Ďăŋŋżľ łő¡ťťĺűĺěŋš ďĺťťşğĺĺ řăćŋ£ńś£ D = 3.1 · 10^{−3} exp(−0.605[eV]/kT ).

Ăŋăńĺğĺřş£ ŕőńşůěŋŋżě ćěńĺůĺŋż, ňőęŋő śďěńăšĳ ćżćőď ő šőň, ůšő ćśě šřĺ ňěšőďă ďă¿š ăŋăńőčĺůŋżě řěğşńĳšăšż ďń£ łő¡ťťĺűĺěŋšă ďĺťťşğĺĺ D(T ) ńĺšĺ£ ć łřĺśšăńńĺůěśłőň łřěňŋĺĺ. Řăśśůĺšăŋŋżľ ňěšőďőň ¡ćőń¿űĺĺ řăśŕřěďěńěŋĺ£ łő¡ťťĺűĺěŋš D(T ) ć ăňőřťŋőň łřěňŋĺĺ D = 1.0 × × 10^{−3} exp(−0.339[eV]/kT ), ŋă 1{3 ŕőř£ďłă ŕřěćőśţőďĺš D(T ) ć łřĺśšăńńĺůěśłőň łřěňŋĺĺ. Ďăŋŋżľ ťăłš, łőśćěŋŋő ŕőďšćěřęďěŋŋżľ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő [26], őůěćĺďŋő, őąž£śŋ£ěšś£ šěň, ůšő ć ăňőřťŋőň łřěňŋĺĺ ŕřĺśşšśšćşěš ňŋőęěśšćő řăğńĺůŋżţ ŕőšěŋűĺăńĳŋżţ ąăřĳěřőć ďń£ ŕřżęłőć ăšőňőć ńĺšĺ£ ĺ őŋĺ ăšőňż ńěčłő ďĺťťşŋďĺřş¿š ůěřěğ ąăřĳěřż ňĺŋĺňăńĳŋőľ ćżśőšż.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 3 { 4 2012

Řăąőšă ążńă ŕőďďěřęăŋă Ťěďěřăńĳŋőľ űěńěćőľ ŕřőčřăňňőľ \Ŋăşůŋżě ĺ ŋăşůŋő-ŕěďăčőčĺůěśłĺě łăďřż ĺŋŋőćăűĺőŋŋőľ Řőśśĺĺ ŋă 2009{2013 čőďż". Ăćšőřż ćżřăęă¿š ąńăčőďăřŋőśšĳ Ĺŋśšĺšşšş łőňŕĳ¿- šěřŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ŚŐ ŘĂŊ, Ňěęćěďőňśšćěŋŋőňş śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőňş űěŋšřş ŘĂŊ, ă šăłęě łőňŕĳ¿šěřŋőňş űěŋšřş Śĺąĺřśłőčő ťěďěřăńĳŋőčő şŋĺćěřśĺšěšă ğă ŕřěďőśšăćńěŋĺě ćőğňőęŋőśšĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ćżůĺśńĺšěńĳŋżţ łńăśšěřőć, ŋă łőšőřżţ ĺ ążńĺ ŕřőĺğćěďěŋż ćśě řăśůěšż.

1. Ď. Ł. Ąěńăźěŋłő, Şśŕěţĺ ťĺğĺůěśłĺţ ŋăşł 169(4), 361 (1999).

2. N. Mousseau and G. T. Barkema, Phys. Rev. E 57, 2419 (1998).

3. G. T. Barkema and N. Mousseau, Phys. Rev. Lett. 81, 1865 (1998).

4. F. El-Mellouhi, N. Mousseau, L. J. Lewis, Phys. Rev. B 78, 153202 (2008).

5. D. Hamelberg, J. Mongan, and J. A. McCammon, J.

Chem. Phys. 120(24), 11919 (2004).

6. A. F. Voter, J. Chem. Phys. 106, 4665 (1997); Phys.

Rev. Lett. 78, 3908 (1997).

7. M. R. Sorensen and A. F. Voter, J. Chem. Phys.

112(21), 9599 (2000).

8. F. Wooten, K. Winer, and D. Weaire, Phys. Rev. Lett.

54, 1392 (1985).

9. F. H. Stillinger and T. A. Weber, Phys. Rev. B 31, 5262 (1985).

10. Q. Zhang, W. Zhang, W. Wan et al., Nano Lett. 10,

3243 (2010).

11. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996); ibid 78, 1396 (ERRATA) (1997). 12. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 47, 558 (1993). 13. G. Kresse and J. Furthm-oller, Phys. Rev. B 54, 11169 (1996).

14. D. Vanderbilt, Phys. Rev. B 41, 7892 (1990). 15. H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev. B 13, 5188 (1976).

16. G. Henkelman, B. P. Uberuaga, and H. J«onsson, J.

Chem. Phys. 113, 9901 (2000).

17. L. T. Canham, Properties of Silicon, in Electronic Materials Information Service (EMIS) Datareviews Series é 4 (ed. by K. V. Ravi, N. Hecking, W. Fengwei et al.), London: INSPEC, 1988, p. 455.

18. W. Wan, Q. Zhang, Y. Cui, and E. Wang, J. Phys.:

Condens. Matter. 22 415501 (2010).

19. S. Kugler, L. Pusztai, L. Rosta et al., Phys. Rev. B 48, 7685 (1993).

20. S. Huang and T. Zhu, Journal of Power Sources 196, 3664 (2011).

21. G. V. Vineyard, J. Phys. Chem. Solids 3, 121 (1957). 22. A. S. Fedorov, P. B. Sorokin, and A. A. Kuzubov, Phys.

Stat. Sol. (b) 245, 1546 (2008).

23. Ă. Ă. Łşğşąőć, Ň. Ŋ. Ŕőŕőć, Ă. Ś. Ťěďőřőć, Š. Ă. Łőęěćŋĺłőćă, Ęşřŋăń ťĺğĺůěśłőľ ţĺňĺĺ 82, 2438 (2008).

24. Ă. Ś. Ťěďőřőć, Ň. Ć. Śěřęăŋšőćă, Ă. Ă. Łşğşąőć, ĘİŠŤ 134, 18 (2008).

25. E. M. Pell, Phys. Rev. 119, 1014 (1960); E. M. Pell, Phys. Rev. 119, 1222 (1960).

26. Š. Ń. Łşńőćă, đ. Ć. Ŕńěśłőć, Ă. Ň. Śłşŋďĺŋ ĺ ďř., İńěłšřőţĺňĺ£ 42, 791 (2006).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 3 { 4 2012 3�