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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû

Äëÿ ðàçâèòèÿ ñîëíå÷íîé ýíåðãåòèêè òðåáóåòñÿ ìàòåðèàë, èç êîòîðîãî ìîæíî

ïîëó÷èòü äåøåâûå ôîòîýëåêòðè÷åñêèå ïðåîáðàçîâàòåëè. Îäíèì èç ïåðñïåêòèâ-

íûõ ìàòåðèàëîâ íà ýòó ðîëü ÿâëÿåòñÿ ìóëüòèêðåìíèé. Ñûðüåì äëÿ åãî ïðî-

èçâîäñòâà ìîæåò ñëóæèòü äåøåâûé ìåòàëëóðãè÷åñêèé êðåìíèé. Îäíàêî ÊÏÄ

ÔÝÏ, íà îñíîâå ìóëüòèêðåìíèÿ, íå âåëèê. Âîçìîæíîñòè ïîâûøåíèÿ ÊÏÄ îãðà-

íè÷åíû èç-çà íàëè÷èÿ öåíòðîâ ðåêîìáèíàöèè, â ðîëè êîòîðûõ ìîãóò âûñòóïàòü

êàê ïðèìåñè, òàê è ìåæçåðåííûå ãðàíèöû (ÌÇÃ), à òàêæå ãðàíè÷íûå äåôåêòû è

äèñëîêàöèè. Íàëè÷èå òàêèõ äåôåêòîâ ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ ãëóáîêèõ óðîâíåé

â çàïðåùåííîé çîíå ïîëóïðîâîäíèêà. Äëÿ áîðüáû ñ íèìè èñïîëüçóþò ìåòîäû

ïàññèâàöèè è ãåòòåðèðîâàíèÿ.

Íåñìîòðÿ íà ìíîãî÷èñëåííûå ñóùåñòâóþùèå ìîäåëè ãðàíèö, äî ñèõ ïîð íåò

åäèíîãî ìíåíèÿ î òîì, ÷òî æå ãëàâíûì îáðàçîì îòâå÷àåò çà ýëåêòðè÷åñêóþ àê-

òèâíîñòü � ãðàíèöà, êàê òàêîâàÿ èëè êàêèå-òî âíåøíèå äåôåêòû, íàïðèìåð, äèñ-

ëîêàöèè, âàêàíñèè, ïðèìåñè, ñåãðåãèðîâàííûå íà íåé. Ãðàíèöàì íåðåäêî ïðè-

ïèñûâàþò êîîðäèíàöèîííûå äåôåêòû, òàêèå êàê 3-õ èëè 5 êîîðäèíèðîâàííûå

àòîìû, ò.å. èìåþùèå íåíàñûùåííûå èëè îáîðâàííûå ñâÿçè. Òàêèå äåôåêòû, ïî

ìíåíèþ àâòîðîâ [1], îáðàçóþòñÿ âìåñòå ñ ãðàíèöåé è ñóùåñòâóþò ïðè êîìíàòíîé

òåìïåðàòóðå. Àâòîðû [2] ïîëàãàþò, ÷òî íàëè÷èå êîîðäèíàöèîííûõ äåôåêòîâ â

îñîáåííîñòè õàðàêòåðíî äëÿ ñêðó÷åííûõ ãðàíèö. Â òîé æå ðàáîòå ãîâîðèòñÿ î

÷àñòè÷íîé àìîðôèçàöèè ïðèãðàíè÷íîãî ñëîÿ. Îäíàêî äðóãîé ãðóïïå àâòîðîâ [3]

óäàëîñü ïîñòðîèòü ìîäåëè ÌÇÃ áåç êîîðäèíàöèîííûõ äåôåêòîâ, îáëàäàþùèå

ïðîñòðàíñòâåííîé óïîðÿäî÷åííîñòüþ è íèçêîé ýíåðãèåé, â òîì ÷èñëå è äëÿ ñêðó-

÷åííûõ ãðàíèö. Òàêèì îáðàçîì, íà ñåãîäíÿøíèé ìîìåíò â ëèòåðàòóðå íåò åäè-

íîãî ìíåíèÿ äàæå î ñòðóêòóðå áåçäåôåêòíûõ è áåñïðèìåñíûõ ãðàíèö è âîïðîñ

îá èõ ñòðîåíèè ÿâëÿåòñÿ äèñêóññèîííûì.

Àðãóìåíòîì â ïîëüçó îäíîé èç ïîçèöèé ìîæåò ïîñëóæèòü ìîäåëèðîâàíèå
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ïðîèçâîëüíûõ ãðàíèö ñ öåëüþ ïîëó÷èòü óïîðÿäî÷åííóþ ñòðóêòóðó áåç êîîðäè-

íàöèîííûõ äåôåêòîâ. Åñëè îêàæåòñÿ, ÷òî òàêàÿ ñòðóêòóðà âîçìîæíà äëÿ ñëó-

÷àéíî âûáðàííîé ãðàíèöû, òî ïîçèöèÿ àâòîðîâ [3], óòâåðæäàþùàÿ óïîðÿäî÷åí-

íîñòü áåçïðèìåñíûõ ãðàíèö è îòñóòñòâèå íà íèõ êîîðäèíàöèîííûõ äåôåêòîâ,

ïîëó÷èò äîïîëíèòåëüíîå ïîäòâåðæäåíèå. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå ïîäòâåðæäåíèå

ïîëó÷àåò ïðîòèâîïîëîæíàÿ ïîçèöèÿ. Íå èñêëþ÷åíî, ÷òî ïðàâèëüíûé îòâåò íà

äàííûé âîïðîñ áóäåò âêëþ÷àòü â ñåáÿ îáå ýòè òî÷êè çðåíèÿ. Òàê, íàïðèìåð, â

ðàáîòå [4] èñêóññòâåííî ñèíòåçèðîâàëàñü ãðàíèöà Σ5{310} ñ ìàëûì óãëîâûì îò-

êëîíåíèåì îò èäåàëüíîãî äëÿ íåå óãëà ðàçîðèåíòàöèè α = 36.87◦. Îáíàðóæåíî,

÷òî ýëåêòðè÷åñêàÿ àêòèâíîñòü ãðàíèöû îòñóòñòâóåò ïðè íóëåâîì îòêëîíåíèè è

ðàñòåò ñ âåëè÷èíîé ýòîãî îòêëîíåíèÿ. Òî åñòü, âîçìîæíî, ñóùåñòâóþò ¾èäåàëü-

íûå¿ ãðàíèöû, áåç êîîðäèíàöèîííûõ äåôåêòîâ, à ìàëûå óãëîâûå îòêëîíåíèÿ îò

íèõ ïîðîæäàþò íà ãðàíèöå íåóïîðÿäî÷åííîñòü, êîîðäèíàöèîííûå äåôåêòû è,

êàê ñëåäñòâèå, ãëóáîêèå óðîâíè.

×òî êàñàåòñÿ ñåãðåãàöèè òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ, â ýêñïåðèìåíòàõ ñ ïîìîùüþ

ðàäèîàêòèâíûõ èçîòîïîâ è àâòîðàäèîãðàôèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ áûëî êà÷å-

ñòâåííî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî ñåãðåãàöèÿ óãëåðîäà è âîäîðîäà â ïîëèêðè-

ñòàëëè÷åñêîì êðåìíèè èìååò ìåñòî òîëüêî íà îãðàíè÷åííîì ÷èñëå ÌÇÃ [5].

Â èññëåäîâàíèè [6] àíàëèçèðîâàëîñü ëîêàëüíîå ýëåêòðîõèìè÷åñêîå òðàâëåíèå

ïëåíêè ãåðìàíèÿ è êðåìíèÿ äëÿ ïðîñâå÷èâàþùåé ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè.

Ïîêàçàíî, ÷òî ÷èñëî âêëþ÷åííûõ â ñåãðåãàöèþ àòîìîâ çàâèñèò îò âåêòîðà Áþð-

ãåðñà äèñëîêàöèè. Ýêñïåðèìåíòû [7] ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðîíèêíîâåíèå ïðèìåñåé

âäîëü ÌÇÃ çàâèñèò íå òîëüêî îò óãëà ðàçîðèåíòàöèè èëè ïîëîæåíèÿ ÌÇÃ, íî è

îò íàïðàâëåíèÿ âíóòðè ÌÇÃ, ò.å. ÿâëÿåòñÿ àíèçîòðîïíûì â ïëîñêîñòè ãðàíèöû.

Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ïåðå÷èñëèòü öåëûé ðÿä âàæíûõ âîïðîñîâ êàñàòåëüíî ñå-

ãðåãàöèè ïðèìåñåé íà ÌÇÃ, îòâåòîâ íà êîòîðûå íà ñåãîäíÿøíèé äåíü íåò: íà

êàêèõ òèïàõ ãðàíèö áóäåò íàáëþäàòüñÿ ñåãðåãàöèÿ äàííîé ïðèìåñè? êàê ãðà-
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íèöà âëèÿåò íà êèíåòèêó äèôôóçèè äàííîé ïðèìåñè è íà åå ðàñïðåäåëåíèå â

ïîëèêðèñòàëëå? ñîçäàñò ëè ïðèìåñü ãëóáîêèå óðîâíè? âîçíèêíóò ëè ýëåêòðîñòà-

òè÷åñêèå ýôôåêòû (îáúåìíûé çàðÿä ãðàíèöû) è êàê ýòî ïîâëèÿåò íà ïåðåíîñ

íîñèòåëåé çàðÿäà ÷åðåç ãðàíèöó?

Â òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ [8�10] óñïåøíî íàõîäÿòñÿ ýíåðãèè ñåãðåãàöèè è íàè-

áîëåå âåðîÿòíûå ïîëîæåíèÿ äåôåêòîâ íà ãðàíèöå. Íî äàííûå ðàñ÷åòû çàòðàãè-

âàþò âñåãî íåñêîëüêî ãðàíèö, Σ5 (130)[001] è Σ3 (211)[011]. Ãëàâíûì îáðàçîì

ýòî ñâÿçàíî ñ âû÷èñëèòåëüíûìè òðóäíîñòÿìè � âåäü íåêîòîðûå ìîäåëè ãðàíèö

ñîäåðæàò îò 500 àòîìîâ. Ðàñ÷åò ðàñïðåäåëåíèÿ ïðèìåñåé íà òàêèõ ìîäåëÿõ òðå-

áóåò çíà÷èòåëüíîãî âðåìåíè. Ïîýòîìó, íà íàø âçãëÿä, íå áûëî ñèñòåìàòè÷åñêèõ

ïîïûòîê ñâÿçàòü ëîêàëüíóþ ñòðóêòóðó è ñåãðåãàöèþ íà ãðàíèöàõ.

Öåëüþ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ìåæ-

çåðåííûõ ãðàíèö ìåòîäàìè êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé

õèìèè òâåðäîãî òåëà, óñòàíîâëåíèÿ èõ ãåîìåòðè÷åñêèõ ìîäåëåé, çàâèñèìîñòè

ýíåðãèè ñåãðåãàöèè îò ñòðóêòóðû.

Äëÿ äîñòèæåíèÿ ïîñòàâëåííîé öåëè â ðàáîòå íåîáõîäèìî áûëî ðåøèòü ñëå-

äóþùèå çàäà÷è:

1. ðàçðàáîòàòü ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ, ðåàëèçóþùèé ïîèñê îïòèìàëüíîé ãåî-

ìåòðèè íà îñíîâå ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà;

2. íàéòè îïòèìàëüíûå ãåîìåòðèè ïðîèçâîëüíûõ ñïåöèàëüíûõ ãðàíèö;

3. íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ñòðóêòóð ïðîèçâåñòè ðàñ÷åò ýíåðãèè ñåãðåãàöèè;

4. ïðîàíàëèçèðîâàòü çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñåãðåãàöèè îò ñòðóêòóðû ãðàíèö.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà ðàáîòû îòðàæåíà â ñëåäóþùèõ ïîëîæåíèÿõ, âûíîñèìûõ íà

çàùèòó:
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1. Óñòàíîâëåíû ìîäåëè àñèììåòðè÷íûõ íàêëîííûõ ãðàíèö Σ3 (211)/(255)[011],

Σ9 (211)/(255)[011], â êîòîðûõ îòñóòñòâóþò äåôåêòû êîîðäèíàöèè, ò.å. âñå

àòîìû íàõîäÿòñÿ â òåòðàýäðè÷åñêîì îêðóæåíèè.

2. Â ðÿäó âîçìîæíûõ êîíôèãóðàöèé íåéòðàëüíîé âàêàíñèè íà íàêëîííûõ

ÌÇÃ èìååòñÿ ñëåäóþùèå êîððåëÿöèîííûå çàâèñèìîñòè: ïî ìåðå óáûâàíèÿ

ýíåðãèè ñåãðåãàöèè ëîêàëüíûå óðîâíè âàêàíñèè â çàïðåùåííîé çîíå ñìå-

ùàþòñÿ ïî ýíåðãèè ê çîíå ïðîâîäèìîñòè. Äëÿ íàèáîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âû-

ãîäíûõ êîíôèãóðàöèé ïðè ýíåðãèÿõ ñåãðåãàöèè îò -1.2 ýÂ è íèæå äàííûå

óðîâíè ñäâèãàþòñÿ â çîíó ïðîâîäèìîñòè è ñòàíîâÿòñÿ êâàçèëîêàëüíûìè.

Îäíîâðåìåííî ñ ýòèì ïðîèñõîäèò óìåíüøåíèå íàèìåíüøèõ ïàðíûõ ðàñ-

ñòîÿíèé ìåæäó àòîìàìè òåòðàýäðè÷åñêîãî îêðóæåíèÿ âàêàíñèè.

3. Ñóùåñòâóåò êîððåëÿöèÿ ìåæäó ýíåðãèÿìè ñåãðåãàöèè ïðèìåñåé óãëåðî-

äà, ôîñôîðà, à òàêæå âàêàíñèè íà ìåæçåðåííîé ãðàíèöå è ïàðàìåòðàìè

η1, η2, η3, η4, õàðàêòåðèçóþùèõ ãåîìåòðèþ áëèæàéøåãî òåòðàýäðè÷åñêî-

ãî îêðóæåíèÿ àòîìà, çàìåùàåìîãî äåôåêòîì. Ëèíåéíûå ïî ïàðàìåòðàì

η1−4 àïïðîêñèìèðóþùèå ôóíêöèè äëÿ ýíåðãèè ñåãðåãàöèè ïåðå÷èñëåííûõ

äåôåêòîâ ïîçâîëÿþò ïîëóêîëè÷åñòâåííî îöåíèâàòü äàííûå ýíåðãèè, îïè-

ðàÿñü ëèøü íà ïðîñòðàíñòâåííîå ñòðîåíèå ãðàíèöû.

Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ îïðåäåëÿåòñÿ:

1. êîððåêòíûì èñïîëüçîâàíèåì ìàòåìàòè÷åñêèõ ìåòîäîâ;

2. ñîâïàäåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è òåîðåòè÷å-

ñêèìè äàííûìè äðóãèõ àâòîðîâ â òåõ ñëó÷àÿõ, ãäå ñðàâíåíèå âîçìîæíî;

3. ïóáëèêàöèåé ñòàòåé â ðåôåðèðóåìûõ íàó÷íûõ æóðíàëàõ;



7

4. àïðîáàöèåé îñíîâíûõ íàó÷íûõ ðåçóëüòàòîâ íà ìåæäóíàðîäíûõ è âñåðîñ-

ñèéñêèõ íàó÷íûõ êîíôåðåíöèÿõ è ñåìèíàðàõ.

Îáúåêò èññëåäîâàíèÿ � ìåæçåðåííûå ãðàíèöû â êðèñòàëëè÷åñêîì êðåìíèè.

Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû.

Ëèíåéíûå ïî ïàðàìåòðàì η1−4 àïïðîêñèìèðóþùèå ôóíêöèè äëÿ ýíåðãèè

ñåãðåãàöèè ðàññìîòðåííûõ äåôåêòîâ ïîçâîëÿþò ïîëóêîëè÷åñòâåííî îöåíèâàòü

äàííûå ýíåðãèè, îïèðàÿñü ëèøü íà çíàíèå ïðîñòðàíñòâåííîãî ñòðîåíèÿ ãðàíè-

öû. Ïðèáëèæåííûå ýíåðãèè ñåãðåãàöèè, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ òàêèõ ôóíêöèé,

ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ:

• Àíàëèçà ðàâíîâåñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïðèìåñåé â ïîëèêðèñòàëëå;

• Îïðåäåëåíèÿ òèïîâ ãðàíèö, àêòèâíî çàõâàòûâàþùèõ äàííóþ ïðèìåñü;

• Ìîäåëèðîâàíèÿ äèôôóçèè ïðèìåñåé êàê â ïëîñêîñòè ãðàíèöû òàê è ÷åðåç

íåå êèíåòè÷åñêèì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî;

• Ïðî÷èõ âàðèàíòîâ ìíîãîìàñøòàáíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëèêðèñòàëëà ñ ãðà-

íèöàìè.

Àïðîáàöèÿ ðàáîòû è ïóáëèêàöèè.

Ìàòåðèàëû ðàáîòû äîêëàäûâàëèñü è îáñóæäàëèñü íà Ìîëîäåæíîé êîíôå-

ðåíöèè �Ñîâðåìåííûå ïðîáëåìû ãåîõèìèè� (Èðêóòñê, 2009); 14îé Ìåæäóíàðîä-

íîé êîíôåðåíöèè �Ñïåêòðîñêîïèÿ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ� (Ëèñòâÿíêà, 2009); 7îé

Ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè �Êðåìíèé 2010� (Íèæíèé Íîâãîðîä, 2010); 12îé

Ìåæäóíàðîäíîé øêîëå-ñåìèíàðå ïî ëþìèíåñöåíöèè è ëàçåðíîé ôèçèêå �ËËÔ-

2010� (Èðêóòñê, 2010); Ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè �Ψk � 2010� (Áåðëèí, 2010).

Ëè÷íûé âêëàä ñîèñêàòåëÿ â îïóáëèêîâàííûõ ñòàòüÿõ. Ïå÷àòíûå ðàáîòû, ïðåä-

ñòàâëåííûå äèññåðòàíòîì, îñíîâàíû íà òåîðåòè÷åñêèõ ðåçóëüòàòàõ, â ñóùåñòâåí-
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íîé ìåðå ïîëó÷åííûõ ëè÷íî àâòîðîì, è èíòåðïðåòèðîâàííûõ êàê ëè÷íî èì, òàê

è âìåñòå ñ ñîàâòîðàìè.



9

ÑÎÄÅÐÆÀÍÈÅ ÐÀÁÎÒÛ

Âî ââåäåíèè îáîñíîâûâàåòñÿ âûáîð òåìû èññëåäîâàíèÿ è åå àêòóàëüíîñòü,

ñòàâèòñÿ öåëü ðàáîòû, è àííîòèðóþòñÿ îñíîâíûå ðåøàåìûå çàäà÷è. Êðàòêî èç-

ëàãàåòñÿ ñîäåðæàíèå ðàáîòû, è ôîðìóëèðóþòñÿ îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ, âûíîñè-

ìûå íà çàùèòó.

Â ãëàâå 1 îïèñàíû ìåòîäû ðàñ÷åòà, èñïîëüçóåìûå â ðàáîòå. Ïîèñê îïòèìàëü-

íîé ñòðóêòóðû ãðàíèöû � ýòî ïî ñóòè ïîèñê ýêñòðåìóìà ôóíêöèè. Òàêàÿ çàäà÷à

îáû÷íî ðåøàåòñÿ ñ ïîìîùüþ àëãîðèòìîâ òèïà Íüþòîíà-Ðàôñîíà èëè ñîïðÿ-

æåííûõ ãðàäèåíòîâ. Îäíàêî äàííûå àëãîðèòìû íåïðèãîäíû äëÿ ïîèñêà çàðàíåå

íåèçâåñòíîé ñëîæíîé ñòðóêòóðû, òàê êàê åñëè ïîëíàÿ ýíåðãèÿ èìååò ìíîæåñòâî

ìèíèìóìîâ, òî òàêèå àëãîðèòìû íàéäóò ëèøü ìèíèìóì, áëèæàéøèé ê íà÷àëü-

íîé òî÷êå. Åñëè åñòü ìèíèìóìû, ëåæàùèå íèæå ïî ýíåðãèè, íî ïóòü ê íèì ëåæèò

÷åðåç ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð, òî îíè áóäóò ïðîèãíîðèðîâàíû. Â ýòîì ñëó÷àå õî-

ðîøî ñåáÿ ïîêàçûâàåò ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì. Ãëàâíîå åãî äîñòîèíñòâî â òîì,

÷òî îí ïåðåáèðàåò ñëó÷àéíûì îáðàçîì ìíîæåñòâî âñåõ âîçìîæíûõ êîíôèãóðà-

öèé, äëÿ êîòîðûõ âû÷èñëÿåò öåëåâóþ ôóíêöèþ, â íàøåì ñëó÷àå ýíåðãèþ ãðàíè-

öû. Íàèëó÷øèå (îáëàäàþùèå íèçêîé ýíåðãèåé) êîíôèãóðàöèè îí ¾ñêðåùèâàåò¿,

òî åñòü êîìáèíèðóåò, ñòðîÿ òàêèì îáðàçîì íîâûå íàáîðû êîíôèãóðàöèè. Èìåí-

íî ñëó÷àéíûé âûáîð òî÷åê êîíôèãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâà ñëóæèò çàëîãîì

òîãî, ÷òî åñëè â ïðîöåññå ïîèñêà ó÷àñòâóþò íåñêîëüêî ìèíèìóìîâ, ñðåäè íèõ

áóäåò âûáðàí íàèëó÷øèé èëè áëèçêèé ê òàêîâîìó, à ìåõàíèçì ¾ñêðåùèâàíèÿ¿

îáåñïå÷èâàåò ñîõðàíåíèå óæå íàéäåííûõ óäà÷íûõ (òî åñòü îáëàäàþùèõ íèçêîé

ýíåðãèåé) ôðàãìåíòîâ ñòðóêòóðû. Ñîâìåùåíèå ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà ñ ìå-

òîäîì ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ íà ïðîìåæóòî÷íûõ ýòàïàõ ïîçâîëèëî óñêîðèòü

ñõîäèìîñòü ðàñ÷åòà.

Ðàñ÷åòû ñåãðåãàöèè âàêàíñèè, ôîñôîðà è áîðà òðåáóþò ïðèìåíåíèÿ ab initio

ìåòîäîâ, òàê êàê ýìïèðè÷åñêèå ïîòåíöèàëû äàâàëè áû íåêîððåêòíûå çíà÷åíèÿ
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ñèë, äåéñòâóþùèõ íà àòîìû, â íåîäíîðîäíîì ïîëå äåôîðìàöèè ãðàíèöû. Â ðàáî-

òå èñïîëüçóþòñÿ ïîäõîäû òåîðèé ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè è ïñåâäîïîòåíöèàëà,

êðàòêèé îáçîð êîòîðûõ ïðèâåäåíû â äàííîé ãëàâå.

Â ãëàâå 2 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ ãðàíèö. Ïðåä-

ñòàâëåí ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì, ðåàëèçîâàííûé àâòîðîì ðàáîòû ñ èñïîëüçîâà-

íèåì óñëîâèé, âçÿòûõ èç ñòàòüè [11]. Ñóòü ðåàëèçàöèè ñîñòîèò â òîì, ÷òî áûë

ñîçäàí êîìïëåêñ ïðîãðàìì, âûïîëíÿþùèõ ýòàïû ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà. Ïî-

ñëå êàæäîãî ýòàïà ïîëó÷åííûå ãåîìåòðèè îïòèìèçèðîâàëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì

ýìïèðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà Òåðñîôôà [12] ïî ìåòîäó ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ,

ðåàëèçîâàííîãî â ïðîãðàììå GULP [13]. Ïðîâåðêà ðàáîòîñïîñîáíîñòè àëãîðèò-

ìà áûëà ïðîâåäåíà íà ãðàíèöàõ Σ3 (211)[011], Σ5 (130)[001] è Σ29 (520)[001].

Äàííûå ãðàíèöû èçâåñòíû â ëèòåðàòóðå è äîñòàòî÷íî èçó÷åíû, è íàøè ðåçóëü-

òàòû äëÿ íèõ ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè äðóãèõ àâòîðîâ. Ïîñëå ïîëó÷åíèÿ

ñîîòâåòñòâèÿ ãåîìåòðèè è ýíåðãèè ãðàíèöû, áûë ïðîèçâåäåí ïîèñê ñòðóêòóð

ïðîèçâîëüíî âûáðàííîé ñïåöèàëüíîé ãðàíèöû. Ìîäåëèðîâàíèå ãðàíèö êðó÷å-

íèÿ èç-çà áîëüøîãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ ïîòðåáîâàëî áû çíà÷èòåëüíûõ êîìïüþ-

òåðíûõ ðåñóðñîâ. Ïîýòîìó áûëî ïðèíÿòî ðåøåíèå îãðàíè÷èòñÿ ãðàíèöàìè íà-

êëîíà. Áûë ïîñòðîåí ñïèñîê âñåõ âîçìîæíûõ àñèììåòðè÷íûõ íàêëîííûõ ãðà-

íèö, èç êîòîðîãî áûëè âûáðàíû ãðàíèöû, ìîäåëè êîòîðûõ íå ñîäåðæàëè áû

áîëüøîãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ. Òàêèìè ãðàíèöàìè îêàçàëèñü Σ3 (211)/(255)[011],

Σ9 (211)/(255)[011], Σ13(7 9 0)/(3 11 0)[001]. Íà ðèñóíêå 1 ïðåäñòàâëåíû ãåî-

ìåòðèè âûáðàííûõ ãðàíèö ïîñëå îïòèìèçàöèè.

Ýíåðãèè ýòèõ ãðàíèö (ñì òàáë. 1) îêàçàëèñü íèæå ýíåðãèè ãðàíèöû ìåæäó

àìîðôíûì è êðèñòàëëè÷åñêèì êðåìíèåì (1.7 J/m2) è íèæå ýíåðãèè ñêîëà ìîíî-

êðèñòàëëà êðåìíèÿ ïî ïëîñêîñòÿì (100) è (110), 1.2 è 1.5 J/m2 ñîîòâåòñòâåííî.

Àíàëèç ñòðóêòóðû ïîêàçàë, ÷òî âñå àòîìû 4-õ êîîðäèíèðîâàíû, à èçìåíåíèå

äëèí ñâÿçåé ìåíüøå 4%.
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a b c

Ðèñ. 1: Ïîëó÷åííûå ñòðóêòóðû ãðàíèö, a) Σ13(7 9 0)/(3 11 0)[001], b)

Σ9 (211)/(255)[011], c) Σ3 (211)/(255)[011]

Â ãëàâå 3 ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòû ñåãðåãàöèè òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ íà ãðàíèöàõ,

à òàêæå ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà òàêèõ ñèñòåì. Äëÿ ýíåðãèè ñåãðåãàöèè äåôåêòà

D ìû èñïîëüçóåì ñëåäóþùåå îïðåäåëåíèå:

Eseg(D) = Etot(GB +D)− Etot(Bulk +D)

Òî åñòü, ýíåðãèÿ ñåãðåãàöèè � ýòî ðàçíîñòü ïîëíûõ ýíåðãèé êðèñòàëëà ñ äå-

ôåêòîì íà ãðàíèöå è òîãî æå êðèñòàëëà ñ òåì æå äåôåêòîì, íî â îáúåìå êðè-

ñòàëëè÷åñêîãî çåðíà. Òàêèì îáðàçîì, îòðèöàòåëüíàÿ ýíåðãèÿ ñåãðåãàöèè îçíà-

÷àåò, ÷òî äåôåêòó ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíî çàìåùàòü äàííûé óçåë ãðàíèöû.

Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ ðàñ÷åòà âàêàíñèè ýìïèðè÷åñêèé ïîòåíöèàë Òåðñîôôà íå

ïðèìåíèì, ò.ê. íå âîñïðîèçâîäèò àñèììåòðè÷íóþ äåôîðìàöèþ îêðóæåíèÿ âà-

êàíñèè, âîçíèêàþùóþ âñëåäñòâèå ýôôåêòà ßíà-Òåëëåðà. Ïðèìåíåíèå ýìïèðè-

÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ äëÿ ôîñôîðà è áîðà òàêæå íå ýôôåêòèâíî, òàê êàê ñëîæíî

ó÷åñòü âçàèìîäåéñòâèå èîíèçèðîâàííîé ïðèìåñè ñ íåîäíîðîäíûì ýëåêòðè÷åñêèì

ïîòåíöèàëîì, âîçíèêàþùèì íà ãðàíèöàõ. Ïîýòîìó ýíåðãèè ñåãðåãàöèè àòîìîâ

ôîñôîðà, áîðà, à òàêæå âàêàíñèè ðàññ÷èòûâàëèñü ìåòîäîì ôóíêöèîíàëà ïëîò-

íîñòè, ðåàëèçîâàííîãî â ïðîãðàììíîì êîìïëåêñå VASP [14�17]. Ýíåðãèÿ ñåãðå-

ãàöèÿ äëÿ àòîìà óãëåðîäà ðàññ÷èòûâàëàñü c èñïîëüçîâàíèåì ýìïèðè÷åñêîãî ïî-

òåöèàëà Òåðñîôôà. Ïóòåì ïîñëåäîâàòåëüíîãî ðàñ÷åòà ýíåðãèè ôîðìèðîâàíèÿ
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Òàáëèöà 1: Ýíåðãèè èññëåäîâàííûõ ãðàíèö

� Σ Ïëîñêîñòü

{ h k l}

Óãîë ðàçîðèåíòàöèè, θ◦ Îñü

<hkl>

Òèï ãðàíèö Ýíåðãèÿ

ãðàíèöû,

J/m2

1 5 1,3,0 36.89 0,0,1 ñèììåòðè÷íàÿ 0.68

2 5 1,3,0 36.89 0,0,1 ¾ 0.63

3 29 5,2,0 43.6 0,0,1 ¾ 0.77

4 29 5,2,0 43.6 0,0,1 ¾ 1.27

8 3 2,1,1 70.52 0,1,1 ¾ 0.69

5 13 7,9,0/3,11,0 22.61 0,0,1 àñèììåòðè÷íàÿ 1.12

6 9 2,5,5/2,1,1 38.94 0,1,1 ¾ 1.38

7 9 2,5,5/2,1,1 38.94 0,1,1 ¾ 1.0

9 3 2,5,5/2,1,1 70.52 0,1,1 ¾ 0.37

äåôåêòîâ, çàìåùàþùèõ ðàçëè÷íûå ãðàíè÷íûå àòîìû, áûëè ïîëó÷åíû êàðòû

ðàñïðåäåëåíèÿ, ïðèìåðû êîòîðûõ ïðåäñòàâëåííû íà ðèñóíêå 2.

Â ëèòåðàòóðå èçâåñòíû ðàñ÷åòû ãðàíèö èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ñ öåëüþ íàéòè

ãëóáîêèå óðîâíè. Îäíàêî, òàêèõ óðîâíåé â ãðàíèöàõ íå áûëî íàéäåíî. Àâòîðû

òàêèõ ðàáîò ñâÿçûâàþò îòñóòñòâèå ãëóáîêèõ óðîâíåé ñ îòñóòñòâèåì â ðàñ÷åò-

íûõ ìîäåëÿõ êîîðäèíàöèîííûõ äåôåêòîâ. Ïðîâåäåííûå â ýòîé ðàáîòå âû÷èñ-

ëåíèÿ òàêæå íå îáíàðóæèâàþò ãëóáîêèõ óðîâíåé, ÷òî ïîäòâåðæäàþò äàííóþ

òî÷êó çðåíèÿ. Ïðè÷åì, â äèññåðòàöèè ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ïîÿâëåíèè âàêàíñèè íà

ãðàíèöå, ãëóáîêèå óðîâíè, ñâÿçàííûå ñ íåé, ñìåùàþòñÿ ïî íàïðàâëåíèþ çîíû

ïðîâîäèìîñòè. Åñëè âàêàíñèþ çàíèìàåò íàèáîëåå âûãîäíîå ìåñòî, òî â çàïðå-

ùåííîé çîíå äðóãèõ óðîâíåé êðîìå ìåëêèõ íåò (ñì ðèñ. 3).

Íà ðèñóíêå 3 ïðåäñòàâëåíà ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé âàêàíñèè, ðàñïîëîæåííîé

íà ãðàíèöå Σ29 (520)[001] â ÷åòûðåõ ðàçëè÷íûõ ïîçèöèÿõ. Ïðîñìàòðèâàåòñÿ
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a) b)

Ðèñ. 2: Êàðòû ñåãðåãàöèè âàêàíñèè íà ãðàíèöàõ a) Σ5 (130)[001] è b) Σ29 (520)[001].

ñëåäóþùàÿ ïðîñòàÿ çàêîíîìåðíîñòü: ÷åì áîëüøå ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå ýíåð-

ãèÿ ñåãðåãàöèè, òåì áëèæå ñâÿçàííûå ñ âàêàíñèåé ëîêàëüíûå óðîâíè ñìåùàþòñÿ

ê çîíå ïðîâîäèìîñòè êðèñòàëëà. Â ñàìîì âûãîäíîì ïîëîæåíèè ýíåðãèÿ ñåãðå-

ãàöèè âàêàíñèè ñîñòàâëÿåò -1.80 ýÂ è åå ëîêàëüíûå óðîâíè îêàçûâàþòñÿ óæå â

ñàìîé çîíå ïðîâîäèìîñòè, ñòàíîâÿñü òàêèì îáðàçîì êâàçèëîêàëüíûìè. Â ãëàâå

ïîêàçàíî, ÷òî ïðè òàêîì ðàñïîëîæåíèè áëèçëåæàùèå ê âàêàíñèè àòîìû ïîïàðíî

ñìåùàþòñÿ äðóã ê äðóãó íà ðàññòîÿíèå 2.5 �A, ò.å. ïî÷òè íà ðàññòîÿíèå êîâàëåíò-

íîé ñâÿçè. Ïîýòîìó ñòàíîâèòüñÿ ïîíÿòíî îòñóòñòâèå ãëóáîêèõ óðîâíåé â ýòîì

ïîëîæåíèè âàêàíñèè. Â ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé áîðà è ôîñôîðà íè-

êàêèõ îñîáåííîñòåé íå âûÿâëåíî, íà êðàÿõ çîíû ïðîâîäèìîñòè ïðèñóòñòâóþò

ìåëêèå êâàçèëîêàëüíûå óðîâíè.

Èç ðèñóíêà 2 ñòàíîâèòñÿ ïîíÿòíî, ÷òî èìååòñÿ êàêàÿ-òî êîððåëÿöèÿ ìåæäó

ýíåðãèåé ñåãðåãàöèè äåôåêòà è ëîêàëüíîé ãåîìåòðèåé óçëà, â êîòîðûé ïîìåùà-

åòñÿ äåôåêò. Â ãëàâå 4 äåëàåòñÿ ïîïûòêà âûðàçèòü ýòó êîððåëÿöèþ. Äëÿ ýòîãî

áûëî ïðåäïîëîæåíî, ÷òî ñóùåñòâåííûì äëÿ íåå ÿâëÿåòñÿ òîëüêî òåòðàýäðè÷å-

ñêîå îêðóæåíèå óçëà, ò.å. óçåë è ÷åòûðå áëèæàéøèõ ñîñåäà. Òàêîå ïðåäïîëî-

æåíèå îïðàâäàíî, ïî êðàéíåé ìåðå, äëÿ òåõ äåôåêòîâ, êîòîðûå íå ñîçäàþò äå-

ëîêàëèçîâàííûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è ðàñïðîñòðàíÿþùåãîñÿ äàëåêî ïîëÿ
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Ðèñ. 3: Ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ âàêàíñèè, ðàñïîëîæåííîé â ðàçëè÷íûõ ïî-

çèöèÿõ íà ãðàíèöå ñ ýíåðãèÿìè ñåãðåãàöèè a) 0.00 ýÂ; á) 0.20 ýÂ; â) -0.16 ýÂ; ã) -0.69 ýÂ; ä)

-1.18 ýÂ; å) -1.80 ýÂ. Òîíêèå ëèíèè ñîîòâåòñòâóþò ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ñïðîåêòèðîâàííûõ

íà àòîìû áëèæàéøåãî îêðóæåíèÿ âàêàíñèè. Øòðèõîâûìè ëèíèÿìè îáîçíà÷åíû íàèìåíüøèå

ïàðíûå ðàññòîÿíèÿ.

äåôîðìàöè ðåøåòêè.

Îáîçíà÷èì ïîëîæåíèÿ ÷åòûðå ñîñåäíèõ óçëîâ îòíîñèòåëüíî äàííîãî óçëà

ri(i = 1..4). Âìåñòå âåêòîðà ri îáðàçóþò 12-ìåðíûé âåêòîð, ïîëíîñòüþ õàðàêòå-

ðèçóþùèé îðèåíòàöèþ è äåôîðìàöèþ òåòðàýäðà. 12-ìåðíîå ïðîñòðàíñòâî òà-

êèõ âåêòîðîâ ìîæåò áûòü ðàçëîæåíî íà ïîäïðîñòðàíñòâà, ïðåîáðàçóþùèåñÿ

ïî íåïðèâîäèìûì ïðåäñòàâëåíèÿì ãðóïïû òåòðàýäðà Td ñëåäóþùèì îáðàçîì:

A1 + E + T1 + 2T2. Êîìïîíåíòà T1 ÷èñòî âðàùàòåëüíàÿ è íå èìååò îòíîøå-
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íèÿ ê äåôîðìàöèè òåòðåýäðà. ×òî äî îñòàëüíûõ êîìïîíåíò, òî íîðìà ïðîåêöèè

âåêòîðà äåôîðìàöèè íà êàæäîå èõ ýòèõ ïîäïðîñòðàíñòâ - ýòî èíâàðèàíòíûé

ïàðàìåòð, õàðàêòåðèçóþùèé äåôîðìàöèþ îïðåäåëåííîãî òèïà. Òàêèì îáðàçîì

ìû ïîñòðîèëè ñëåäóþùèé íàáîð ïàðàìåòðîâ:

η1 =
V

V0
=

1

6V0
[r12r13r14]

a4η22 =
1

4

∑
i

r4i −

(
1

4

∑
i

r2i

)2

a4η23 = (S12 − S34)
2 + (S13 − S24)

2 + (S14 − S23)
2

a4η24 = (r12r34)
2 + (r13r24)

2 + (r14r23)
2

Ãäå a - ýòî äëèíà ñâÿçè Si-Si â èäåàëüíîì êðèñòàëëå, V0 =
8a3

9
√

3
- îáúåì òåòðàýäðà

â èäåàëüíîì êðèñòàëëå,

rij = rj − ri

Sij = r2i + r2j − 6rirj

Ïåðâûé ïàðàìåòð ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îòíîñèòåëüíûé îáúåì òåòðàýäðà (íîð-

ìèðîâàííûé íà V0), ñîîòâåòñòâóåò ïðåäñòàâëåíèþ A1 è õàðàêòåðèçóåò èçîòðîï-

íóþ äåôîðìàöèþ òåòðàýäðà. Ïàðàìåòð η2 ñîîòâåòñòâóåò ïðåäñòàâëåíèþ T2 è

õàðàêòåðèçóåò àíèçîòðîïíîå èçìåíåíèå äëèí ñâÿçåé ñ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè, à

ïàðàìåòðû η3 è η4 (ïðåäñòàâëåíèÿ T2 è E) - óãëîâóþ äåôîðìàöèþ, ò.å. èçìåíåíèå

óãëîâ ìåæäó ñâÿçÿìè.

Ìû àïïðîêñèìèðîâàëè ýíåðãèþ ñåãðåãàöèè âñåõ èññëåäîâàííûõ äåôåóòîâ ëè-

íåéíîé ïî ïàðàìåòðàì η1−4 ôóíêöèåé:

Eseg(η1, η2, η3, η4) = a(η1 − 1) + bη2 + cη3 + dη4 + ES0 (1)

Ïóòåì ïîäãîíêè ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ îáíàðóæåíî, ÷òî îò òèïà

ãðàíèöû êîððåëÿöèÿ äëÿ âûáðàííîãî äåôåêòà íå çàâèñèò. Òî åñòü, îäèí è òîò
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æå íàáîð ïàðàìåòðîâ a, b, c, d ðàáîòàåò äëÿ äàííîãî äåôåêòà íà ðàçëè÷íûõ íà-

êëîííûõ ãðàíèöàõ. Íèæå ïðèâåäåíà òàáëèöà 2 êîýôôèöèåíòîâ äëÿ ôóíêöèè (1).

Ïðî÷åðêè â òàáëèöå îçíà÷àþò, ÷òî êîððåëÿöèÿ íå âûÿâëåíà. Íà ðèñóíêå 4 ïðåä-

ñòàâëåí ïðèìåð êîððåëÿöèè äëÿ âàêàíñèè.

Ýòîò ðåçóëüòàò ïðåäñòàâëÿåò, íà íàø âçãëÿä, çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ è ÿâëÿ-

åòñÿ îáíàäåæèâàþùèì. Âïîëíå âîçìîæíî, ÷òî ïðèáëèæåííàÿ ôîðìóëà 1 ñ òåìè

æå ïàðàìåòðàìè îêàæåòñÿ ïðèìåíèìà íå òîëüêî ê íàêëîííûì, íî òàêæå è ê

äâîéíèêîâûì è ê ñêðó÷åííûì ãðàíèöàì. Íå èñêëþ÷åíà åå ïðèìåíèìîñòü ê äèñ-

ëîêàöèÿì è äàæå ê êðåìíèþ ñ àìîðôíîé ñòðóêòóðîé. Äàííûå ïðåäïîëîæåíèÿ,

ðàçóìååòñÿ, íóæäàþòñÿ â ïðîâåðêå, íî åñëè îíè îêàæóòñÿ âåðíûìè, òî â íàøèõ

ðóêàõ îêàçûâàåòñÿ ïðîñòàÿ ìîäåëü, ïîçâîëÿþùàÿ îöåíèâàòü ýíåðãèè ñåãðåãà-

öèè äåôåêòîâ áåç êàêèõ-ëèáî çàòðàò âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Ýòî ïîçâîëèò

àíàëèçèðîâàòü ðàâíîâåñíîå ðàñïðåäåëåíèå äåôåêòîâ â ïîëèêðèñòàëëå, ìîäåëè-

ðîâàòü êèíåòèêó èõ ìèãðàöèè, îïðåäåëÿòü, íà êàêèõ ãðàíèöàõ äàííûå äåôåêòû

ìîãóò ñêàïëèâàòüñÿ, îäíèì ñëîâîì, çíà÷èòåëüíî ïðèáëèçèò íàñ ê ìîäåëèðîâà-

íèþ ðåàëüíîãî, à íå èäåëüíîãî ïîëèêðèñòàëëà è ïîíèìàíèþ ïðîèñõîäÿùèõ â

íåì ïðîöåññîâ.
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Ðèñ. 4: Êîððåëÿöèÿ ýíåðãèè ñåãðåãàöèè âàêàíñèè è ïàðàìåòðîâ a) η1, b) η2

Â çàêëþ÷åíèè ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå íàó÷íûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè.
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Òàáëèöà 2: Òàáëèöà ïàðàìåòðîâ àïïðîêñèìèðóþùåé ôóíêöèè. Âñå ïàðàìåòðû â ïðèâåäåíû

â ýÂ. Â ñêîáêàõ óêàçàíû îòíîñèòåëüíàÿ îøèáêà ïîäãîíêè.

Äåôåêò a b c d ES0

11.2 -17.6 0.07
Âàêàíñèÿ

(12%) (20%)
� �

(75%)

4.2 -11.0 0.13 -0.02
P

(4%) (15%) (23%)
�

(162%)

13.9 -12.6 0.9 -0.03
C

(6%) (15%)
�

(8%) (105%)

6.5 0.4 0.19
B

(6%)
� �

(10%) (8%)

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû.

1. Â õîäå ðàáîòû áûë ïðîãðàììíî ðåàëèçîâàí àëãîðèòì äëÿ îïòèìèçàöèè

ñëîæíûõ ñòðóêòóð.

2. Íàéäåíû ìîäåëè ïðîèçâîëüíûõ íàêëîííûõ ãðàíèö áåç êîîðäèíàöèîííûõ

äåôåêòîâ.

3. Ââåäåíû ëîêàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè äåôîðìàöèè òåòðàýäðè÷åñêîãî îêðó-

æåíèÿ ãðàíè÷íîãî àòîìà � ïàðàìåòðû η1, η2, η3, η4.

4. Ïîñòðîåíû êîððåëÿöèè ýòèõ ïàðàìåòðîâ è ýíåðãèé ñåãðåãàöèè ïðèìåñåé

óãëåðîäà, ôîñôîðà, à òàêæå âàêàíñèè.

5. Óñòàíîâëåíî îòñóòñòâèå ãëóáîêèõ óðîâíåé, ñâÿçàííûõ ñ íåéòðàëüíîé âà-

êàíñèåé, ïðè íàõîæäåíèè åå íà ãðàíèöå â ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûõ ïîçè-

öèÿõ.
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