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Небольшое отступление – резонансная дифракция

H=(001)



Резонансный рефлекс 100 в стишовите

Θ- Bragg angle,  φ – azimuthal angle
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Энергия от объѐма,

DFT-LDA

стишовит

коэсит

a-кварцы-b







BC8

Si





Фазонные 

прыжки атомов
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Связь с аморфными структурами
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Структура ВС8 в SiO2Кристобалит
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Энергии фаз SiO2 в зависимости от объема
(новые фазы показаны жирными линиями)
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С помощью расчетов из первых принципов 

(ab initio, программа PARATEC, 

использующая DFT (Density Function Theory)) 

изучены возможные структуры кремнезема 

SiO2 с икосаэдрическим локальным 

упорядочением и с присущими таким 

структурам фазонными дефектами. 

Фазонные дефекты в таких системах 

выглядят как переключение Si-O-Si связей. 

Исследованы фазы с 8 и 16 SiO2 на 

элементарную ячейку (аналоги известных 

фаз кремния BC8, R8, BT8 и др.).

Новые структуры SiO2



Показано, что энергии фаз с дефектами R8 и BT8 
могут быть ниже, чем фазы BC8 без дефектов, что 
связано с гораздо большей свободой в них Si-O связей. 

Фазы R8 и BT8 имеют энергии и удельные объемы 
промежуточные между низкотемпературным кварцем и 
высокотемпературным кварцем, что позволяет надеяться 
на их наблюдение в качестве метастабильных фаз. 

Некоторые из фаз с 16 SiO2 на элементарную ячейку 
имеют кристаллические ячейки, похожие на коэсит, 
однако требуется дальнейшее изучение связей между 
этими атомными структурами, их энергий, зависимости 
от давления и т.п.

Аморфизация?
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