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В настоящее время кварц играет центральную роль в мире технологии, включая воло-
конную оптику и многие другие отрасли [1].

В данной работе проведено атомистическое моделирование и кристаллохимический
анализ примесных дефектов в кристаллической структуре 𝛼-SiO2.

Образование точечных дефектов требует определенных затрат энергии. Расчеты про-
водились методами атомистического моделирования. Для моделирования энергетики и
геометрии областей дефектов в исследуемых структурах была использована модель по-
тенциалов межатомного взаимодействия [2], которая позволила качественно воспроизве-
сти структурные особенности исследуемых модификаций, а также рассмотреть энергети-
ку замещения Si на примесные ионы Sn, Ti, Ge с различными зарядами, внедренными
в тетраэдрические позиции. Расчеты проводились с использованием процедуры Мотта-
Литтлтона, которая позволяет моделировать как электронейтральные дефекты, так и за-
ряженные области.
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