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Вакансия Замещение

Межузельники
Исходная структура

Точечные дефекты



На какие свойства влияют точечныедефекты и как?
• Механические свойства:

-Легирование сталей (С, V, Ni ...)
• Оптические свойства:– Изменение цвета при допировании Al2O3 (Сапфиры)

Допанты Fe, Ti(голубой кристалл) Допанты Cr (красныйкристалл)



Дефектные комплексы

Дефект по Шоттки Антисайт

Дефект по Френкелю

Исходная структура



Дефектные комплексы в материалахкатодных материалов и твердыхэлектролитах



Расчет энергии образования дефекта
• Общая формула для вычисления энергии точечных дефектов

– Энергия суперячейки с дефектом
– Энергия суперячейки исходной структуры
– Химические потенциалы добавленных или удаленных элементов

• Примеры использования
- Для вычисления энергии формирования вакансии в простой структуре:

- Для вычисления энергии антисайта:



Расчет равновесной концентрациидефектов
N - позиций, n - вакансий

Вклад образования вакансийсвободную энергию

Число микросостояний

Равновесная концентрациявакансий



Дефекты упаковки в слоистыхструктурах
O

V

P

Структура α2−VOPO4 XRD экспериментальной и моделируемойструктуры α2−VOPO4



Дефекты упаковки в слоистых LiNiO2

Дэинтерколированнаяструктура LiNiO2

Сдвигаемый слой

Для построения PESиспользуем UMLIP




