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�¨±¼¬  ¢ ����, ²®¬ 95, ¢»¯. 3, ±. 159 { 163 c 2012 £. 10 ´¥¢° «¿�¥®°¥²¨·¥±ª®¥ ¨±±«¥¤®¢ ¨¥ ¤¨´´³§¨¨ «¨²¨¿ ¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª®¬ ¨ ¬®°´®¬ ª°¥¬¨¨�. �.�¥¤®°®¢1), �. �. �®¯®¢, �. �.�³§³¡®¢�, �. �. �¢·¨¨ª®¢�±²¨²³² ´¨§¨ª¨ ¨¬. �¨°¥±ª®£® �� ���, 660036 �° ±®¿°±ª, �®±±¨¿��¨¡¨°±ª¨© ´¥¤¥° «¼»© ³¨¢¥°±¨²¥², 660028 �° ±®¿°±ª, �®±±¨¿�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 6 ®ª²¿¡°¿ 2011 £.�®±«¥ ¯¥°¥° ¡®²ª¨ 8 ¤¥ª ¡°¿ 2011 £.�¥²®¤®¬ ab initio DFT-° ±·¥²®¢ ¯°®¢¥¤¥® ¨±±«¥¤®¢ ¨¥ ¢«¨¿¨¿ ¤¥´®°¬ ¶¨¨ °¥¸¥²ª¨   ¢¥«¨·¨»¯®²¥¶¨ «¼»µ ¡ °¼¥°®¢ ¤«¿ ¤¢¨¦¥¨¿  ²®¬  «¨²¨¿ ¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª®¬ ª°¥¬¨¨. C ¨±¯®«¼§®¢ ¨¥¬ ½²¨µ¤ »µ ¯°¥¤«®¦¥ ®¢»© ³¨¢¥°± «¼»© ¬¥²®¤ ° ±·¥²  ª®½´´¨¶¨¥²  ¤¨´´³§¨¨ ¯°¨¬¥±¨ ¢  ¬®°´»µ²¢¥°¤»µ ±°¥¤ µ, ¯°®¨±µ®¤¿¹¥© ¯®  ª²¨¢ ¶¨®®¬³ ¬¥µ ¨§¬³. �¥²®¤ ®±®¢    ¢»·¨±«¥¨¨ ±² ²¨±²¨-·¥±ª®£® ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ¢¥«¨·¨ ¯®²¥¶¨ «¼»µ ¡ °¼¥°®¢ ¤«¿ ¤¢¨¦¥¨¿  ²®¬  ¯°¨¬¥±¨ ¬¥¦¤³ ¬¨¨¬³-¬ ¬¨ ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®² ¯®«®¦¥¨¿ ±®±¥¤¨µ  ²®¬®¢. �°¨ ½²®¬ ¢ · «¥ ¯°®¢®¤¨²±¿ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¥  ¬®°´-®© ±²°³ª²³°», £¥¥°¨°³¥¬®© ¬¥²®¤®¬ ®²¦¨£  ¨§ ª°¨±² ««¨·¥±ª®© ±²°³ª²³°» ± ¢ ª ±¨¿¬¨. � «¥¥ ±¯®¬®¹¼¾ «¨¥©®© °¥£°¥±±¨¨ ± ¯ ° ¬¥²° ¬¨, ®¯°¥¤¥«¿¥¬»¬¨ ¤«¿ ¡ °¼¥°®¢ ¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª®¬ ª°¥¬-¨¨, ¯®¤¢¥°£ ¥¬®¬ ° §«¨·®© ¤¥´®°¬ ¶¨¨, ¢»·¨±«¿¥²±¿ ±² ²¨±²¨·¥±ª®¥ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¥ ¯®²¥¶¨ «¼»µ¡ °¼¥°®¢ ¢  ¬®°´®© ±²°³ª²³°¥ ¤«¿ ° §«¨·»µ «®ª «¼»µ ®ª°³¦¥¨©  ²®¬  ¯°¨¬¥±¨. �§ ¯®«³·¥®£®° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ± ¯°¨¬¥¥¨¥¬ ´®°¬³«» �°°¥¨³±  ¢»·¨±«¿¥²±¿ ª®½´´¨¶¨¥² ¤¨´´³§¨¨ ¯°¨¬¥±¨. �°¥¤-±² ¢«¥»© ¬¥²®¤ ¯°®²¥±²¨°®¢    ¯°¨¬¥°¥ ª°¨±² ««¨·¥±ª®£® ¨  ¬®°´®£® ª°¥¬¨¿ ± ¯°¨¬¥±¼¾  ²®¬®¢«¨²¨¿. �¥²®¤ ¯®ª § « ±³¹¥±²¢¥®¥ ³±ª®°¥¨¥ ¤¨´´³§¨¨ «¨²¨¿ ¢  ¬®°´®¬ ª°¥¬¨¨ ¯® ±° ¢¥¨¾ ±ª°¨±² ««¨·¥±ª¨¬, ·²® ¯®¤²¢¥°¦¤ ¥²±¿ ½ª±¯¥°¨¬¥² ¬¨.�®¢°¥¬¥»¥ ¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ® ¬¥µ ¨§¬ µ ¤¨´-´³§¨¨ ¢ ª°¨±² «« µ ¨ ¦¨¤ª®±²¿µ ±´®°¬¨°®¢ «¨±¼¥¹¥ ¢ 60-µ £®¤ µ ¯°®¸«®£® ¢¥ª , ¢ ®±®¢®¬ ¢ °¥§³«¼-² ²¥ ¯°¨¬¥¥¨¿ ª®¬¯¼¾²¥°®£® ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¬¥-²®¤ ¬¨ ¬®«¥ª³«¿°®© ¤¨ ¬¨ª¨ (MD) ¨ �®²¥-� °«®(MC). �¥¬ ¥ ¬¥¥¥ ¯°®¡«¥¬  ¯®¨¬ ¨¿ ¬¥µ ¨§¬®¢¤¨´´³§¨¨ ¢  ¬®°´»µ ±°¥¤ µ ®ª § « ±¼ § ·¨²¥«¼®¡®«¥¥ ±«®¦®© ¯® ±° ¢¥¨¾ ± ª°¨±² «« ¬¨ ¨ ¢® ¬®-£®¬ ¥¹¥ ¥ °¥¸¥®©. �±®¡¥® ½²® ª ± ¥²±¿ ¤¨´´³-§¨¨ · ±²¨¶ ¢ ±¨±²¥¬ µ, ®¡° §³¾¹¨µ ¬ «®¯®¤¢¨¦»©ª °ª ± ¨ ±¢¿§ »µ «¨¡® ¯°®·»¬¨ ª®¢ «¥²»¬¨±¢¿§¿¬¨ (ª ª ¢  ¬®°´®¬ ª°¥¬¨¨), «¨¡® ±¨«¼»¬ª³«®®¢±ª¨¬ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥¬ (ª ª ¢ ª°¥¬¥§¥¬¥).�¥²®¤» ²¥®°¥²¨·¥±ª®£®   «¨§  ¤¨´´³§¨®»µ ¯°®-¶¥±±®¢ ¢ ² ª¨µ ±¨±²¥¬ µ ° §° ¡®² » ¥¹¥ ¥¤®±² -²®·®, ±¬. [1]. � ®²«¨·¨¥ ®² ±«³· ¿ ¤¨´´³§¨¨ ¢ª°¨±² ««¨·¥±ª¨µ ±°¥¤ µ ± ¨§ª¨¬¨ ¯®²¥¶¨ «¼»¬¨¡ °¼¥° ¬¨ (Vbarrier � (1�10)kT ) ¤«¿ ¯°»¦ª®¢ · ±²¨¶,ª®£¤  ¬®¦® ¯°¨¬¥¿²¼ MD-¬¥²®¤, ¢ ±²°³ª²³° µ ±¢»±®ª¨¬¨ ¯®²¥¶¨ «¼»¬¨ ¡ °¼¥° ¬¨ · ±²®²  ¯¥°¥-±ª®ª®¢  ²®¬®¢ ·¥°¥§ ¡ °¼¥°» ±² ®¢¨²±¿ ·°¥§¢»· ©-® ¬ «®© (rare events problem). �®½²®¬³ ² ª¨¥ ±¨±-²¥¬», ®±®¡¥® ¢  ¬®°´®¬ ±®±²®¿¨¨, ¥ ¯®¤¤ ¾²±¿¯°¿¬®¬³ ¨±±«¥¤®¢ ¨¾ ¬¥²®¤®¬ MD. �«¿ ³±ª®°¥¨¿¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¯°®¶¥±±®¢  ª²¨¢ ¶¨®»µ ¯¥°¥±ª®ª®¢1)e-mail: alex99@iph.krasn.ru

¤«¿ ² ª¨µ ±«³· ¥¢ ¢ ¯®±«¥¤¨¥ £®¤» ¡»« ° §° ¡®-²   ª²¨¢ ¶¨®®-°¥« ª± ¶¨®»© ¬¥²®¤ (activation-relaxation technique, ART), ª®²®°»© ¯®§¢®«¿¥² ¬®-¤¥«¨°®¢ ²¼ ±²°³ª²³°³ ¨  ª²¨¢ ¶¨®»¥ ¯°®¶¥±±» ¢ ¬®°´»µ ¢¥¹¥±²¢ µ, ±¬. [2, 3]. � »© ¬¥²®¤ ®±®-¢    ¢»·¨±«¥¨¨ ¯¥°¥µ®¤»µ ±®±²®¿¨© (±¥¤«®¢»µ²®·¥ª) ±¨±²¥¬» (activation) ¯°¨ ¯°®¨§¢®«¼® ¢»¡° -»µ ¢¥ª²®° µ ¤¢¨¦¥¨¿  ²®¬®¢ ± ¯®¬®¹¼¾ ¢»·¨±«¥-¨¿ ±¨«, ¤¥©±²¢³¾¹¨µ    ²®¬»,   ² ª¦¥ ¨ ¤¢¨¦¥¨¿¢  ¯° ¢«¥¨¨ ¡«¨¦ ©¸¥© ±¥¤«®¢®© ²®·ª¨. �§ ¯¥°¥-µ®¤»µ ±®±²®¿¨©  ²®¬» ¯°®¨§¢®«¼® °¥« ª±¨°®¢ «¨(relaxation) ¢ ¡«¨¦ ©¸¨¥ ¬¨¨¬³¬» ½¥°£¨¨, ®¯°¥-¤¥«¿¿  ¬®°´®¥ ±®±²®¿¨¥. � «¼¥©¸¨¬ ° §¢¨²¨¥¬¤ ®£® ¯®¤µ®¤  ¿¢¨«®±¼ ®¡º¥¤¨¥¨¥ ª¨¥²¨·¥±ª®-£®  «£®°¨²¬  �®²¥-� °«® ¨ ART-¬¥²®¤  (the kineticactivation-relaxation technique, k-ART), ³±ª®°¿¾¹¥£®±µ®¦¤¥¨¥ ¤ ®£®  «£®°¨²¬ , ±¬. [4]. �°¨ ° §¢¨²¨¨¬¥²®¤  ³±ª®°¥®© ¤¨ ¬¨ª¨ ¥®¡µ®¤¨¬® ³¯®¬¿³²¼² ª¦¥ ¥¤ ¢® ° §° ¡®² »¥ ¬¥²®¤¨ª¨ ±¬¥¹ ¾¹¥-£® ¯®²¥¶¨ «  (bias potential) [5], ¬¥²®¤ £¨¯¥°¤¨ -¬¨ª¨ [6] ¨ ¬¥²®¤ ²¥¬¯¥° ²³°®-³±ª®°¥®© ¤¨ ¬¨-ª¨ (temperature-accelerated dynamics) [7]. �«¿ ¬®¤¥-«¨°®¢ ¨¿  ¬®°´®© ±²°³ª²³°» ² ª¦¥ ¯°¨¬¥¿¥²±¿ «£®°¨²¬ �³²¥ , �¨¥°  ¨ �½©°¨ [8], ®±®¢ »©  ±«³· ©®¬ ±¬¥¹¥¨¨ (rearrangements) ¡«¨¦ ©¸¨µ ²®¬®¢, ¢¥¤³¹¨© ª ¨§¬¥¥¨¾ ·¨±«  ¨  ¯° ¢«¥-¨© µ¨¬¨·¥±ª¨µ ±¢¿§¥© ¬¥¦¤³ ¡«¨¦ ©¸¨¬ ®ª°³¦¥-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 3 { 4 2012 159



160 �.�.�¥¤®°®¢, �. �. �®¯®¢, �. �. �³§³¡®¢ �. �.�¢·¨¨ª®¢¨¥¬  ²®¬®¢ ¨ ¯®±«¥¤³¾¹¥© °¥« ª± ¶¨¨ ¯®«³·¥®©±²°³ª²³°» ¯³²¥¬ ·¨±«¥®£® ®²¦¨£ . �¥§³«¼² ² ¬®-¤¥«¨°®¢ ¨¿ ª°¥¬¨¿ ¨ £¥°¬ ¨¿ ½²¨¬ ¬¥²®¤®¬ ¯®-ª § « µ®°®¸¥¥ ±®¢¯ ¤¥¨¥ ± ½ª±¯¥°¨¬¥²®¬ ¤«¿ ° -¤¨ «¼®© ´³ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿  ²®¬®¢ (RDF) [8].� ±®¦ «¥¨¾, ¢±¥ ¯¥°¥·¨±«¥»¥ ¬¥²®¤¨ª¨ ¯°¨¬¥¿-«¨±¼ ¨±ª«¾·¨²¥«¼® ª ±¨±²¥¬ ¬, ®¯¨±»¢ ¥¬»¬ «¨¡®³¯°®¹¥»¬ ¬¥²®¤®¬ ¢¥¤°¥®£®  ²®¬  (embeddedatom model), «¨¡® ½¬¯¨°¨·¥±ª¨ ¯®¤®¡° »¬¨ ¯®-²¥¶¨ « ¬¨, ¢ ª ·¥±²¢¥ ª®²®°»µ · ±²® ¨±¯®«¼§®¢ «-±¿ ¬®£®· ±²¨·»© ¯®²¥¶¨ « �²¨««¨¤¦¥° {�¥¡¥° (Stillinger{Weber potential, SW), ±¬. [9]. �²® ®¡º¿±-¿¥²±¿ ±«®¦®±²¼¾ ¨²¥£°¨°®¢ ¨¿ ¤ »µ ¬¥²®¤¨ª¢ ±² ¤ °²»¥ MD- «£®°¨²¬» ±®¢°¥¬¥»µ ¢»·¨±-«¨²¥«¼»µ ¯ ª¥²®¢ ¨ ®±®¡¥® ±«®¦®±²¼¾ ®¯°¥¤¥«¥-¨¿ ¯®²¥¶¨ «¼®£® ¯°®´¨«¿ ¤«¿ ¤¢¨¦¥¨¿ ¬®¦¥±-²¢  · ±²¨¶. �°®¬¥ ²®£®, ½¬¯¨°¨·¥±ª¨¥ ¬¥¦ ²®¬»¥¯®²¥¶¨ «» ¡»«¨ ¯®¤®¡° » ²®«¼ª® ¤«¿ ®·¥¼ ®£° -¨·¥®£® ·¨±«  ±®¥¤¨¥¨©, ¢ ®±®¢®¬ ®¤® ²®¬-»µ (³£«¥°®¤, ª°¥¬¨© ¨ ².¤.). � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¯®ª ¥ ±³¹¥±²¢³¥² ¬¥²®¤  ° ±·¥²  ¤¨´´³§¨¨ ¢  ¬®°´»µ¢¥¹¥±²¢ µ ± ¡®«¼¸¨¬¨ ¡ °¼¥° ¬¨, ª°®¬¥ ª ª   ®±-®¢¥ ¨±¯®«¼§®¢ ¨¿ ½¬¯¨°¨·¥±ª¨µ ¯®²¥¶¨ «®¢.� ¤ ®© ° ¡®²¥   ¯°¨¬¥°¥ ° ±·¥²  ¤¨´´³§¨¨ «¨-²¨¿ ¢  ¬®°´®¬ ª°¥¬¨¨ ¯°¥¤« £ ¥²±¿ ®¢»© ¬¥²®¤¤«¿  µ®¦¤¥¨¿ ª®½´´¨¶¨¥²  ¤¨´´³§¨¨ ¢  ¬®°´-»µ ¨ ª°¨±² ««¨·¥±ª¨µ ±°¥¤ µ. � ®²«¨·¨¥ ®² ±² -¤ °²®£® MD-¯®¤µ®¤  ¤ »© ¬¥²®¤ ¯°¨¬¥¨¬ ¢ ±«³-· ¥ ¡®«¼¸¨µ ¢¥«¨·¨ ¯®²¥¶¨ «¼»µ ¡ °¼¥°®¢ ¤«¿¤¢¨¦¥¨¿ ¤¨´´³¤¨°³¥¬»µ · ±²¨¶ ¢  ¬®°´»µ ¨ª°¨±² ««¨·¥±ª¨µ ¢¥¹¥±²¢ µ. �²® ¤¥« ¥² ¥£® ¢¥±¼¬  ª²³ «¼»¬ ¨ ¢®±²°¥¡®¢ »¬ ²¥µ®«®£¨¥©. �°¥¤«®-¦¥»© ¬¥²®¤ ®±®¢  ¯°¥¦¤¥ ¢±¥£®    µ®¦¤¥¨¨° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ¯®²¥¶¨ «¼»µ ¡ °¼¥°®¢ ¤«¿ ¯°»¦ª®¢ ²®¬®¢ ¯°¨¬¥±¨ ¬¥¦¤³ ¯®²¥¶¨ «¼»¬¨ ¬¨¨¬³¬ -¬¨ ¢ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª®© ¨«¨  ¬®°´®© ±°¥¤¥. �®±ª®«¼ª³¢  ¬®°´®© ±°¥¤¥ ¤ ®¥ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¥ ¨¬¥¥² ª®-²¨³ «¼»© µ ° ª²¥°, ®·¥¢¨¤®, ·²® ¥®¡µ®¤¨¬  ¬¥-²®¤¨ª , ¯®§¢®«¿¾¹ ¿ ®¯°¥¤¥«¿²¼ ² ª¨¥ ¯®²¥¶¨ «¼-»¥ ¡ °¼¥°» ¨±µ®¤¿ ²®«¼ª® ¨§ £¥®¬¥²°¨¨ «®ª «¼®-£® ®ª°³¦¥¨¿  ²®¬  ¯°¨¬¥±¨. �°¨ ° §° ¡®²ª¥ ² -ª®© ¬¥²®¤¨ª¨ ¤«¿ ª°¨±² ««¨·¥±ª®£® ª°¥¬¨¿ (±-Si)± ¯°¨¬¥±»¬¨  ²®¬ ¬¨ «¨²¨¿  ¬¨   ®±®¢¥ DFT-° ±·¥²®¢ ¡»«¨ ¢»·¨±«¥» ½¥°£¨¨ ¯¥°¥µ®¤»µ ±®±²®-¿¨©, ².¥. ¯®²¥¶¨ «¼»¥ ¡ °¼¥°» ¤«¿ ¯°»¦ª®¢  ²®-¬  «¨²¨¿ ¬¥¦¤³ ¯®²¥¶¨ «¼»¬¨ ¬¨¨¬³¬ ¬¨ ¢ ¤¥-´®°¬¨°®¢ ®© ª°¨±² ««¨·¥±ª®© °¥¸¥²ª¥. �°¨ ½²®¬¨±¯®«¼§®¢ «±¿ ²®² ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼»© ´ ª², ·²®  ²®-¬» «¨²¨¿ ¢ ª°¥¬¨¨ ¢±¥£¤   µ®¤¿²±¿ ¢³²°¨ ²¥²-° ½¤°®¢ ¨§  ²®¬®¢ ª°¥¬¨¿ ¨ ¯°¨ ¤¨´´³§¨¨ ¬®£³²±®¢¥°¸¨²¼ ±ª ·®ª ¢ «¾¡®¬ ¨§ ¢®§¬®¦»µ ·¥²»°¥µ ¯° ¢«¥¨© ¢ ¶¥²° ®¤®£® ¨§ ±®±¥¤¨µ ²¥²° ½¤°®¢

[10]. � ª¦¥ ¯°¨ ¯®±²°®¥¨¨ ¬¥²®¤¨ª¨ ¯°¥¤¯®« £ -«®±¼, ·²® ¢¢¨¤³ ¬ «®£® ° §¬¥°  ¨®  «¨²¨¿ ¥£® ¯°¨-±³²±²¢¨¥ ¢ ¶¥²°¥ «¾¡®£® ª°¥¬¨¥¢®£® ²¥²° ½¤°  ¥¨±ª ¦ ¥² ±³¹¥±²¢¥® £¥®¬¥²°¨¨ ¤ ®£® ²¥²° ½¤-° . � ª¨¬ ®¡° §®¬, £¥®¬¥²°¨¿ ª ¦¤®£® ²¥²° ½¤°  ¨ ¢ ¬®°´®© ±²°³ª²³°¥ ¤®«¦  ®¤®§ ·® ®¯°¥¤¥«¿²¼¢»±®²» ¯®²¥¶¨ «¼»µ ¡ °¼¥°®¢ ¤«¿ ¯°»¦ª®¢  ²®-¬  «¨²¨¿ ¨§ ¥£® ¢ ±®±¥¤¨¥ ²¥²° ½¤°». �«¿ ° ±·¥² ¯®²¥¶¨ «¼»µ ¡ °¼¥°®¢ ¤«¿ ¯°»¦ª®¢ «¨²¨¿ ¢ · -«¥ ¡»«¨ ° ±±·¨² » ¡ °¼¥°» ¢³²°¨ c-Si, ¯®¤¢¥°£ ¥-¬®£® ° §«¨·»¬ ¢¨¤ ¬ ¤¥´®°¬ ¶¨¨ (®±¥¢®©, ®¡º¥¬-®© ¨ ±¤¢¨£®¢®©). �¤®®±³¾ ¤¥´®°¬ ¶¨¾ ±®§¤ ¢ -«¨ ¯³²¥¬ ³¢¥«¨·¥¨¿ ° §¬¥°®¢ ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª¨¢  ¯° ¢«¥¨¨ ª ¦¤®© ¨§ ®±¥© ª®®°¤¨ ²,   ®¡º¥¬-³¾ { ¯³²¥¬ ¨§®²°®¯®£® ³¢¥«¨·¥¨¿ ¿·¥©ª¨ ¢® ¢±¥µ ¯° ¢«¥¨¿µ   ®¤¨ ª®¢³¾ ¢¥«¨·¨³ ¢¯«®²¼ ¤® ¨§-¬¥¥¨¿ ®¡º¥¬  ¿·¥©ª¨   9% ± ¸ £®¬ 3%. �¤¢¨-£®¢³¾ ¤¥´®°¬ ¶¨¾ ±®§¤ ¢ «¨ ¯³²¥¬ ¨§¬¥¥¨¿ ³£« � ¬¥¦¤³ ° §«¨·»¬¨ ®±¿¬¨ (xy, yz, zx) ± ¸ £®¬ 3�¢¯«®²¼ ¤® ¬ ª±¨¬ «¼®£® § ·¥¨¿ 9�.� ±·¥²» ¡ °¼¥°®¢ ¡»«¨ ¯°®¢¥¤¥» ¢ ° ¬ª µ ´®°-¬ «¨§¬  ´³ª¶¨® «  ¯«®²®±²¨ (DFT) ± £° ¤¨¥²-»¬¨ ¯®¯° ¢ª ¬¨ PBE [11] ± ¨±¯®«¼§®¢ ¨¥¬ ¯ ª¥² VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package) [12, 13].� »© ¯ ª¥² ¤«¿ ¯°®¢¥¤¥¨¿ ab-initio ° ±·¥²®¢ ¨±-¯®«¼§³¥² ¬¥²®¤ ¯±¥¢¤®¯®²¥¶¨ «  ¨ ° §«®¦¥¨¥ ¢®«-®¢»µ ´³ª¶¨© ¯® ¡ §¨±³ ¯«®±ª¨µ ¢®«. �²®² ¯®¤-µ®¤ ª®°°¥ª²® ®¯¨±»¢ ¥² ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨¥ ±¨±²¥¬».�«¿ ½´´¥ª²¨¢®£® ³¬¥¼¸¥¨¿ ª®«¨·¥±²¢  ¡ §¨±-»µ ´³ª¶¨© (².¥. ½¥°£¨¨ ®¡°¥§ ¨¿ Ecuto�) ¨ ±³-¹¥±²¢¥®£® ³¢¥«¨·¥¨¿ ±ª®°®±²¨ ° ±·¥²®¢ ¤«¿ ¢±¥µ ²®¬®¢ ¨±¯®«¼§®¢ «±¿ ¯±¥¢¤®¯®²¥¶¨ « � ¤¥°¡¨«¼² (Vanderbilt ultrasoft pseudopotential) [14]. �«¿ ®¯¨± -¨¿ ¢®«®¢»µ ´³ª¶¨© ¢® ¢±¥µ ° ±·¥² µ ¡»«® ¨±¯®«¼-§®¢ ® 27 k-²®·¥ª ¢ ¥¯°¨¢®¤¨¬®© · ±²¨ ¯¥°¢®© §®-» �°¨««¾½  (1BZ), ª®²®°»¥ ¢»¡¨° «¨±¼ ¯® ±µ¥¬¥�®µ®°±² {� ª  [15]. �°¨ ¯°®¢¥¤¥¨¨ ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨£¥®¬¥²°¨¨ ª®®°¤¨ ²» ¢±¥µ  ²®¬®¢ ¢ ±³¯¥°¿·¥©ª¥¢ °¼¨°®¢ «¨±¼ ¤® ²¥µ ¯®°, ¯®ª  ±¨«», ¤¥©±²¢³¾¹¨¥  ª ¦¤»©  ²®¬, ¥ ±² ®¢¨«¨±¼ ¬¥¥¥ 0.05 ½�/�A.�»±®²» ¯®²¥¶¨ «¼»µ ¡ °¼¥°®¢ Vbarrier(R�xi ) ¤«¿ª ¦¤®© £¥®¬¥²°¨¨ «®ª «¼®£® ®ª°³¦¥¨¿ ¯°¨¬¥±¨R�xi ° ±±·¨²»¢ «¨±¼ ¬¥²®¤®¬ ½« ±²¨·®© ³¯°³£®©«¥²» (Nudge elastic band, NEB) [16], ¯®§¢®«¿¾¹¨¬®¯°¥¤¥«¿²¼ ¯®²¥¶¨ «¼»© °¥«¼¥´ ¤«¿ ¯¥°¥µ®¤   ²®-¬  ¨§ ¥ª®²®°®£® ¯®²¥¶¨ «¼®£® ¬¨¨¬³¬  ¢ ±®±¥¤-¨© (¯³²¼ °¥ ª¶¨¨). �»·¨±«¥ ¿ ¢¥«¨·¨  ¢»±®²»¡ °¼¥°  ¯¥°¥µ®¤   ²®¬  «¨²¨¿ ¢ ¥¨±ª ¦¥®¬ c-Si±®±² ¢¨«  Vbarrier = 0:60 ½�, ·²® µ®°®¸® ±®£« ±³¥²±¿± ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼»¬¨ ¤ »¬¨ [17] ¨ ²¥®°¥²¨·¥±-ª¨¬¨ ° ±·¥² ¬¨ (0.58 ½�), ¥¤ ¢® ¢»¯®«¥»¬¨ ¢° ¡®²¥ [18]. �¥«¨·¨» ¦¥ ½¥°£¥²¨·¥±ª¨µ ¡ °¼¥°®¢�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 3 { 4 2012



�¥®°¥²¨·¥±ª®¥ ¨±±«¥¤®¢ ¨¥ ¤¨´´³§¨¨ «¨²¨¿ : : : 161¤«¿ ¯¥°¥µ®¤   ²®¬  «¨²¨¿ ¬¥¦¤³ ±®±¥¤¨¬¨ ²¥²° -½¤°¨·¥±ª¨¬¨ ¯³±²®² ¬¨ ¢ ° §«¨·® ¤¥´®°¬¨°®¢ -»µ ±²°³ª²³° µ ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®² ¤¥´®°¬ ¶¨¨  -µ®¤¨«¨±¼ ¢ ¨²¥°¢ «¥ 0.3{0.6½�.�®«³·¥»¥ ¢¥«¨·¨» Vbarrier(R�xi ) ¤«¿ ° §«¨·-»µ ¤¥´®°¬¨°®¢ »µ ±²°³ª²³° ¡»«¨ ¨±¯®«¼§®¢ -» ¤«¿ ¯®±²°®¥¨¿ «¨¥©®© °¥£°¥±±¨¨, ¯®§¢®«¿¾-¹¥© ®¯°¥¤¥«¿²¼ ¡ °¼¥° ¤«¿ «¾¡®© £¥®¬¥²°¨¨ «®ª «¼-®£® ®ª°³¦¥¨¿ ¯°¨¬¥±¨ (²¥²° ½¤° ):Vbarrier(R�xi ) = a1 �R1 + a2 �R2 + a3 �R3 + a4: (1)� ª ·¥±²¢¥ ¯¥°¥¬¥»µ °¥£°¥±±¨¨ ¡»«¨ ¢»¡° -» ° ¤¨³± R1 ®ª°³¦®±²¨, ®¯¨± ®© ·¥°¥§ ¢¥°¸¨»£° ¨ ²¥²° ½¤° , ·¥°¥§ ª®²®°³¾  ²®¬ «¨²¨¿ ¯¥°¥µ®-¤¨² ¢ ±®±¥¤¨© ²¥²° ½¤°, ¨ ° ¤¨³± R2 ®ª°³¦®±²¨,®¯¨± ®© ·¥°¥§ ¢¥°¸¨» £° ¨ ²¥²° ½¤° , ¢ ª®²®-°»© ¯®¯ ¤ ¥²  ²®¬ «¨²¨¿ ¯®±«¥ ¯¥°¥µ®¤ . �°¥²¼¿¯¥°¥¬¥ ¿, R3, ®¯°¥¤¥«¿« ±¼ ª ª ° ±±²®¿¨¥ ¬¥¦-¤³ ¶¥²° ¬¨ ½²¨µ ®ª°³¦®±²¥©. �®±«¥ ¢»·¨±«¥¨¿¯ ° ¬¥²°®¢ «¨¥©®© °¥£°¥±±¨¨ ¤«¿ ¢±¥µ ° ±±·¨² -»µ 22 ¤¥´®°¬¨°®¢ »µ ª°¨±² ««¨·¥±ª¨µ ±²°³ª-²³° § ·¥¨¿ a1, a2, a3, a4 ®ª § «¨±¼ ° ¢»¬¨f�4:62; 3:13;�0:26; 4:00½���Ag ±®®²¢¥²±²¢¥®.� «¥¥ ¡»«® ¯°®¢¥¤¥® ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¥ ±²°³ª²³°» ¬®°´®£® ª°¥¬¨¿ (a-Si). � ª ¨§¢¥±²®, a-Si µ -° ª²¥°¨§³¥²±¿ ¥±ª®«¼ª® ¬¥¼¸¥© (  10{15%) ¯«®²-®±²¼¾ ¯® ±° ¢¥¨¾ ± c-Si ¢¢¨¤³ ¬®¦¥±²¢  ¤¥´¥ª-²®¢ ±²°³ª²³°». �«¿ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ² ª®©  ¬®°´®©±²°³ª²³°» ¡»« ¨±¯®«¼§®¢  ¬¥²®¤ ¤¥¬¯´¨°®¢ ®©¬®«¥ª³«¿°®© ¤¨ ¬¨ª¨. � ½²®¬ ¬¥²®¤¥ ¢ ³° ¢¥¨¿¤¢¨¦¥¨¿ ¤«¿  ²®¬®¢ ¢¢®¤¿²±¿ ±¨«» ²°¥¨¿ (¤¥¬-¯´¨°®¢ ¨¥), ¯°®¯®°¶¨® «¼»¥ ±ª®°®±²¨ ¨® . �§-§   «¨·¨¿ ¤¥¬¯´¨°®¢ ¨¿ ±ª®°®±²¨ ¨®®¢ ¯®±²¥¯¥-® ¯®¨¦ ¾²±¿ ¨ ¨®» § ±²»¢ ¾² ¢¡«¨§¨ ¯®«®¦¥¨©«®ª «¼»µ ¬¨¨¬³¬®¢ ½¥°£¨¨. �«¿ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ¬®°´®£® ª°¥¬¨¿ ¡»«  ¢»¡°   ±³¯¥°¿·¥©ª  c-Si,±®±²®¿¹ ¿ ¨§ 8 ½«¥¬¥² °»µ ª³¡¨·¥±ª¨µ ¿·¥¥ª. �§¥¥ ¢ ¯°®¨§¢®«¼®¬ ¯®°¿¤ª¥ ³¡¨° « ±¼ · ±²¼  ²®¬®¢,¨ § ¯³±ª «±¿ ° ±·¥² ¤¥¬¯´¨°®¢ ®© ¬®«¥ª³«¿°®©¤¨ ¬¨ª¨ (DMD) ±  · «¼®© ²¥¬¯¥° ²³°®© T == 2000�. �®±«¥ ±¨¦¥¨¿ ª¨¥²¨·¥±ª®© ½¥°£¨¨ ¢±¥µ¨®®¢ ¤® ²¥¬¯¥° ²³°» T � 0� ¯°®¢®¤¨« ±¼ ®¯²¨¬¨-§ ¶¨¿ ®¡º¥¬  ¿·¥©ª¨ ª« ±±¨·¥±ª¨¬ ¬¥²®¤®¬ �¼¾²®-  ¤«¿ ª®¬¯¥± ¶¨¨ ®¡° §®¢ ¢¸¥£®±¿ ®²°¨¶ ²¥«¼®£®¢¥¸¥£® ¤ ¢«¥¨¿. � £¨ DMD ¨ ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨ ®¡º-¥¬  ¯®¢²®°¿«¨±¼ ¤® ²¥µ ¯®°, ¯®ª  ¢¥¸¥¥ ¤ ¢«¥¨¥¨ ±¨«», ¤¥©±²¢³¾¹¨¥   ¢±¥  ²®¬», ¥ ±² ®¢¨«¨±¼¬¥¼¸¥ § ¤ »µ ¯°¥¤¥«®¢. �²® ¯®²°¥¡®¢ «® ¯°®¢¥-¤¥¨¿ ¤¢³µ ¨²¥° ¶¨©. �®±«¥ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿ ² ª®©¯±¥¢¤® ¬®°´®© ±²°³ª²³°» ª°¥¬¨¿ ¡»«  ° ±±·¨² -  ° ¤¨ «¼ ¿ ´³ª¶¨¿ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿  ²®¬®¢ (RDF)¤ ®© ±²°³ª²³°», ª®²®° ¿ ¥¯«®µ® ±®¢¯ «  ± ½ª±-

¯¥°¨¬¥² «¼® ®¯°¥¤¥«¥®© ´³ª¶¨¥© RDF ¨§ [19].�°³£¨¬ ´ ª²®¬ °¥«¥¢ ²®±²¨ ¯®«³·¥®© ±²°³ª²³-°» ¿¢«¿¥²±¿ ¢»·¨±«¥®¥ § ·¥¨¥ ±°¥¤¥ª¢ ¤° ²¨·-®£® ®²ª«®¥¨¿ ³£«  ¬¥¦¤³ ¡«¨¦ ©¸¨¬¨ ª®¢ «¥²-»¬¨ ±¢¿§¿¬¨ ª ¦¤®£®  ²®¬  ª°¥¬¨¿. � ®¥ § -·¥¨¥ (11.18�) ®·¥¼ µ®°®¸® ±®¢¯ «® ± ½ª±¯¥°¨¬¥-² «¼»¬ (�= 11�) ¨ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨ ° ±±·¨² »¬¨ § -·¥¨¿¬¨ (10.9� ¨ 11.4�) ¨§ [8]. �®°®¸¥¥ ±®£« ±¨¥ ±½ª±¯¥°¨¬¥²®¬ ¯°¨ ®¯°¥¤¥«¥¨¨ ª ª ±°¥¤¥£® ª®«¨-·¥±²¢  ¡«¨¦ ©¸¨µ ±®±¥¤¥© ¤ ®£®  ²®¬ , ² ª ¨ ³£«®-¢®£® ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ª®¢ «¥²»µ Si{Si-±¢¿§¥© ¬¥¦¤³±®¡®© £®¢®°¨² ®¡  ¤¥ª¢ ²®±²¨ ¯°¥¤«®¦¥®£® ¯®¤-µ®¤  ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿  ¬®°´®© ±²°³ª²³°». �°¨ ¬®-¤¥«¨°®¢ ¨¨ ¯±¥¢¤® ¬®°´®© ±²°³ª²³°» a-Si, ±®¤¥°-¦ ¹¥©  ²®¬» «¨²¨¿, ¤«¿ ®¯°¥¤¥«¥¨¿ ¡«¨¦ ©¸¥£®®ª°³¦¥¨¿  ²®¬  «¨²¨¿ ¡»«® ¢»¡° ® ¯®«®¦¥¨¥ ¢¥°-¸¨ ²¥²° ½¤°  ¨§ ¡«¨¦ ©¸¨µ ª ¥¬³  ²®¬®¢ ª°¥¬-¨¿. �°¨ ½²®¬ ¤«¿ ª°¨±² ««¨·¥±ª®£® ª°¥¬¨¿ ¢±¥² ª¨¥ ²¥²° ½¤°» ¤®«¦» ±®¢¯ ¤ ²¼,   ¤«¿  ¬®°´®-£® ª°¥¬¨¿ ®¨ ¬®£³² ° §«¨· ²¼±¿ ¨§-§  «®ª «¼®£®¨±ª ¦¥¨¿ £¥®¬¥²°¨·¥±ª®£® ®ª°³¦¥¨¿ ª ¦¤®£®  ²®-¬ . �¥¬ ¥ ¬¥¥¥ ®¯°¥¤¥«¥¨¥ ²¥²° ½¤°®¢ ¨§  ²®¬®¢ª°¥¬¨¿, ®ª°³¦ ¾¹¨µ  ²®¬ «¨²¨¿, ¢±¥£¤  ¢®§¬®¦®,µ®²¿ ½²® ¬®£³² ¡»²¼ ¨ ¤®±² ²®·® ¨±ª ¦¥»¥ ²¥²-° ½¤°». �«¥¤³¥² ®²¬¥²¨²¼, ·²® ¤ ®¥ ®¯°¥¤¥«¥¨¥²¥²° ½¤°®¢ ¤«¿ ¯®±«¥¤³¾¹¥£®  µ®¦¤¥¨¿ ¤¨´´³§¨¨®²«¨· ¥²±¿ ®² ¯®¤µ®¤ , ¯°¥¤«®¦¥®£® ¢ [20], £¤¥  ¢-²®°» ¯°¨ ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¨ «¨²¨¿ ¢  ¬®°´®¬ ª°¥¬¨¨¨±¯®«¼§®¢ «¨ ®¯°¥¤¥«¥¨¥ n- ²®¬»µ ¶¨ª«®¢ ¨§  ²®-¬®¢ ª°¥¬¨¿. �°¨¬¥¥¨¥ ¯®¿²¨¿ ¨±ª ¦¥»µ ²¥²-° ½¤°®¢, ±®¤¥°¦ ¹¨µ ¢³²°¨  ²®¬ «¨²¨¿, ¯®§¢®«¨-«®  ¬ ¨±¯®«¼§®¢ ²¼ ¯°®¶¥¤³°³ ¨²¥°¯®«¿¶¨¨ ¢ ¢¨¤¥«¨¥©®© °¥£°¥±±¨¨, ¢ª«¾· ¾¹¥© ¯ ° ¬¥²°» ²¥²° -½¤°®¢, ¤«¿  µ®¦¤¥¨¿ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ¢»±®² ¯®²¥-¶¨ «¼»µ ¡ °¼¥°®¢ Vbarrier(Ri; Rj) ¯°¨ ¯¥°¥¬¥¹¥¨¨ ²®¬  «¨²¨¿ ¬¥¦¤³ ¡«¨¦ ©¸¨¬¨ ²¥²° ½¤° ¬¨ ± ª®-®°¤¨ ² ¬¨ ¶¥²°®¢ Ri ¨ Rj . �«¿ ¢»·¨±«¥¨¿ ª®-½´´¨¶¨¥²  ¤¨´´³§¨¨ ¡»«  ¯°¥¤«®¦¥  ½´´¥ª²¨¢- ¿ ¬¥²®¤¨ª , ®±®¢  ¿   ¢»·¨±«¥¨¨ ¢°¥¬¥®©½¢®«¾¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿  ²®¬®¢ ¯°¨¬¥±¨ P (Ri; tn) ¢¤¨±ª°¥²®¬ ¢°¥¬¥¨ tn ¨ ¯°®±²° ±²¢¥ Ri, ª®²®°®¥¯¥°¢® · «¼® ¢»¡¨° «®±¼ ¢ ¢¨¤¥ £ ³±±®¢®£® ° ±¯°¥-¤¥«¥¨¿:P (Ri; tn = 0) � exp(�jRi �R0j2=2�2(tn)): (2)�  ¿ ½¢®«¾¶¨¿ ®¯¨±»¢ ¥²±¿ ¤¨±ª°¥²»¬ (§ ¬¥-¿¾¹¨¬ ¥¯°¥°»¢®¥ ³° ¢¥¨¥ ¤¨´´³§¨¨) ¯°®¨§-¢®¤¿¹¨¬ ³° ¢¥¨¥¬ (master equation) ¬ °ª®¢±ª®£®¯°®¶¥±±  ¤«¿ ±²¥¯¥¨ § ¯®«¥¨¿ ³§«  i ¢ ¬®¬¥² ¢°¥-¬¥¨ tk:3 �¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 3 { 4 2012



162 �.�.�¥¤®°®¢, �. �. �®¯®¢, �. �. �³§³¡®¢ �. �.�¢·¨¨ª®¢dP (Ri; tn)dt ==XRj W (Ri;Rj)P (Rj ; tn)[1� P (Ri; tn)]��W (Rj ;Ri)P (Ri; tn)[1� P (Rj ; tn)]: (3)�¤¥±¼ W (Ri;Rj) { · ±²®²  ¯¥°¥±ª®ª   ²®¬  ¯°¨-¬¥±¨ ¨§ ¬¨¨¬³¬  Rj ¢ ¬¨¨¬³¬ Ri. � »¥ ¢¥-«¨·¨» ¤«¿ ¯°»¦ª   ²®¬  ¢ «¾¡®¬  ¯° ¢«¥¨¨Ri ! Rj ·¥°¥§ ¡ °¼¥° Vbarrier(Ri; Rj) ¯°¨ ²¥¬¯¥° -²³°¥ T ° ±±·¨²»¢ «¨±¼ ± ¯®¬®¹¼¾ ³° ¢¥¨¿  °°¥-¨³±®¢±ª®£® ²¨¯ :W (Ri;Rj) =W0 exp [�Vbarrier(Ri; Rj)=kT ] : (4)�°¥¤½ª±¯®¥¶¨ «¼»© ¬®¦¨²¥«¼ (½´´¥ª²¨¢ ¿· ±²®²  ª®«¥¡ ¨©) W0 ¢»·¨±«¿«±¿ ± ¯®¬®¹¼¾ ¨§-¢¥±²®© ´®°¬³«» �¥¼¿°¤  [21], ² ª¦¥ ³·¨²»¢ ¾¹¥-£® ½¥°£¨¾ ³«¥¢»µ ª®«¥¡ ¨© E0:W0 = kT~ Q3N�3i=1 [1� exp(�h�i=kT )]Q3N�4i=1 �1� exp(�h�0i=kT )� ; (5)£¤¥ �0i { · ±²®²» ª®«¥¡ ¨© N  ²®¬®¢ ±¨±²¥¬» ¯°¨ µ®¦¤¥¨¨ ¯¥°¥¬¥¹ ¥¬®£®  ²®¬  ¢ ±¥¤«®¢®© ²®·ª¥,  �i { ¢ ²®·ª¥ ¬¨¨¬³¬ . �°¨ ¢»·¨±«¥¨¨ · ±²®²ª®«¥¡ ¨© ¢¢¨¤³ ¡®«¼¸®£® ° §¬¥°  ±¨±²¥¬» ³·¨²»-¢ «¨±¼ ±²¥¯¥¨ ±¢®¡®¤» ²®«¼ª® ¯¥°¥¬¥¹ ¥¬®£®  ²®-¬  ¨ ¥£® ¡«¨¦ ©¸¥£® ®ª°³¦¥¨¿ ¢  · «¥ ¨ ¢ ª®¶¥¯¥°¥µ®¤ , ².¥. (N = 9). �  ¿ ¬¥²®¤¨ª  ° ±·¥² · ±²®² ¯¥°¥±ª®ª®¢ ¡»«  ¯®¤°®¡® ¨§«®¦¥  ¨  ¯°®¡¨-°®¢    ¬¨ ° ¥¥ ¢ [22{24]. �°¨ ¢»·¨±«¥¨¨ ¢°¥-¬¥®© ½¢®«¾¶¨¨ ¯°®¨§¢®¤¿¹¥¥ ³° ¢¥¨¥ (3) °¥¸ -«®±¼ ¤«¿ ¢±¥µ ³§«®¢ Ri ± ¸ £®¬ ¯® ¢°¥¬¥¨ � , ¢»¡¨-° ¥¬»¬ ¤«¿ ³±²®©·¨¢®±²¨ ² ª, ·²®¡» ¯°®¨§¢¥¤¥¨¥max[W (Ri;Rj)]� � 0:01. � ²¥·¥¨¥¬ ¢°¥¬¥¨ ¤¨±-¯¥°±¨¿ �2(tn) ¯°®±²° ±²¢¥®£® ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ¢¥-°®¿²®±²¨ P (Ri; tn) ° ±¸¨°¿« ±¼ ¨§-§  ¯°»¦ª®¢ «¨-²¨¿ ¢ ¯³±²»¥ ²¥²° ½¤°», ¯°¥¤±² ¢«¿¿ ±®¡®© ¯®±²¥-¯¥® ° §¬»¢ ¾¹³¾±¿ £ ³±±®¢³ ´³ª¶¨¾. �®±«¥ ¢»-¯®«¥¨¿ N ¢°¥¬¥»µ ¸ £®¢ (N � 50) ª®½´´¨¶¨¥²¤¨´´³§¨¨ D ¢»·¨±«¿«±¿ ª ªD = PRj P (Rj ; tN )R2j�N : (6)� ±±·¨² »© ² ª¨¬ ¬¥²®¤®¬ ½¢®«¾¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥-¨¿ ª®½´´¨¶¨¥² ¤¨´´³§¨¨ «¨²¨¿ ¢ c-Si ®ª § «±¿ ° -¢¥ D(T ) = 2:7 � 10�3 exp(�0:603[eV]=kT ). �§¬¥°¥-»© ¦¥ ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼® [25] ª®½´´¨¶¨¥² ¤¨´´³-§¨¨ D = 2:5 � 10�3 exp(�0:655[eV]=kT ).�¥§³«¼² ²» ¢»·¨±«¥¨¿ ª®½´´¨¶¨¥²  ¤¨´´³§¨¨D(T ) ¯°¨ ° §«¨·»µ ²¥¬¯¥° ²³° µ ¯°¨¢¥¤¥»   °¨-±³ª¥. �  ¥¬ ¯®ª §   § ¢¨±¨¬®±²¼ D(T ), ¢»·¨±-

� ¢¨±¨¬®±²¼ ª®½´´¨¶¨¥²  ¤¨´´³§¨¨ «¨²¨¿ ®² ²¥¬¯¥-° ²³°» ¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª®¬ (1{4) ¨  ¬®°´®¬ (5) ª°¥¬-¨¨: 1 { ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼ ¿ § ¢¨±¨¬®±²¼ [25]; 2 { ° ±-·¥² ± ¯®¬®¹¼¾ ¬¥²®¤  ½¢®«¾¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿; 3 { ±¯®¬®¹¼¾ MD-¬¥²®¤ ; 4 { ¯°¿¬®¥ ¢»·¨±«¥¨¥ ± ¯®¬®-¹¼¾ ³° ¢¥¨¿  °°¥¨³±®¢±ª®£® ²¨¯ ; 5 { ° ±·¥² ¤«¿a-Si ¬¥²®¤®¬ ½¢®«¾¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿«¥ ¿ ¬¥²®¤®¬ MD, ¢ ª®²®°®¬ D(T )  ±¨¬¯²®²¨·¥±-ª¨ ¢»·¨±«¿¥²±¿ ¨§ ±°¥¤¥ª¢ ¤° ²¨·®£® ®²ª«®¥¨¿
�R2(t)�  ²®¬  «¨²¨¿ ± ³¢¥«¨·¥¨¥¬ ¢°¥¬¥¨ t:D = limt!1 
�R2(t)�2Zt ; (7)£¤¥ Z { ° §¬¥°®±²¼ ¯°®±²° ±²¢ . � -»© ª®½´´¨¶¨¥² ¤¨´´³§¨¨ ° ¢¿«±¿ D == 1:9 � 10�3 exp(�0:605[eV]=kT ). � ¬ ¦¥ ®²®¡° -¦¥  § ¢¨±¨¬®±²¼ D(T ), ¯®«³·¥ ¿ ¯°¨ ¯®¬®¹¨±² ¤ °²®£® ³° ¢¥¨¿  °°¥¨³±®¢±ª®£® ²¨¯  ¤«¿¤¨´´³§¨¨: D = W (Ri;Rj)l2=2Z, £¤¥ l2 { ª¢ ¤° ²¤«¨» ¯°»¦ª   ²®¬  «¨²¨¿ ¬¥¦¤³ ±®±¥¤¨¬¨¬¨¨¬³¬ ¬¨,   W (Ri;Rj) { · ±²®²  ¯¥°¥±ª®-ª®¢. � »© ª®½´´¨¶¨¥² ¤¨´´³§¨¨ ° ¢¿«±¿D = 3:1 � 10�3 exp(�0:605[eV]=kT ).� «¨§¨°³¿ ¯®«³·¥»¥ ¢¥«¨·¨», ¬®¦® ±¤¥-« ²¼ ¢»¢®¤ ® ²®¬, ·²® ¢±¥ ²°¨ ¬¥²®¤  ¤ ¾²   -«®£¨·»¥ °¥§³«¼² ²» ¤«¿ ª®½´´¨¶¨¥²  ¤¨´´³§¨¨D(T ) «¨²¨¿ ¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª®¬ ª°¥¬¨¨. � ±-±·¨² »© ¬¥²®¤®¬ ½¢®«¾¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¿ ª®½´-´¨¶¨¥² D(T ) ¢  ¬®°´®¬ ª°¥¬¨¨ D = 1:0 �� 10�3 exp(�0:339[eV]=kT ),   1{3 ¯®°¿¤ª  ¯°¥¢®±-µ®¤¨² D(T ) ¢ ª°¨±² ««¨·¥±ª®¬ ª°¥¬¨¨. � »©´ ª², ª®±¢¥® ¯®¤²¢¥°¦¤¥»© ½ª±¯¥°¨¬¥² «¼®[26], ®·¥¢¨¤®, ®¡º¿±¿¥²±¿ ²¥¬, ·²® ¢  ¬®°´®¬ª°¥¬¨¨ ¯°¨±³²±²¢³¥² ¬®¦¥±²¢® ° §«¨·»µ ¯®²¥-¶¨ «¼»µ ¡ °¼¥°®¢ ¤«¿ ¯°»¦ª®¢  ²®¬®¢ «¨²¨¿ ¨ ®¨ ²®¬» «¥£ª® ¤¨´´³¤¨°³¾² ·¥°¥§ ¡ °¼¥°» ¬¨¨-¬ «¼®© ¢»±®²».�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 3 { 4 2012
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