ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 1, No 2 (1997) s. 151–155

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 1, No 2 (1997) p. 151–155

KOLIVN� SPEKTRI STRUKTURNIH ELEMENT�V AMORFNOGO SiO_2

O. M. Popel~, O. V. Kn˛g˛n˛c~kiȷ L~v˛vs~kiȷ derıavniȷ un˛versitet ˛men˛ ¨vana Franka, kafedra teoretiqnoÝ f˛ziki UkraÝna, UA–290005, L~v˛v, vul. Dragomanova, 12 (Otrimano 18 grudnffl 1996)

Rozglfflnuto dinam˛qn˛ vlastivost˛ okremogo elementa strukturi amorfnogo SiO2 — tetraedriqnogo klastera SiO4. Metodami teor˛Ý İrup oderıano vlasn˛ znaqennffl ˛ vlasn˛ vektori dinam˛qnoÝ matric˛ klastera. Oderıano prostu umovu dlffl viznaqennffl parametr˛v dvoqastinkovogo potenc˛ffllu vza‚mod˛Ý m˛ı atomami u vipadku ˛snuvannffl ˛zol~ovanogo tetraedra tipu SiO4.

Kl¸qovfi slova: tetraedriqniȷ klaster, dinam˛qna matricffl, toqkova İrupa simetr˛Ý, vlasn˛ znaqennffl, vlasn˛ vektori.

PACS number(s): 05.20.-u, 03.30.+r

Dosl˛dıennffl f˛ziqnih vlastivosteȷ topolog˛qno nevporffldkovanih sistem u zv’fflzku z v˛dsutn˛st v nih translfflc˛ȷnoÝ ˛nvar˛fflntnost˛ potrebu‚ anal˛zu energetiqnih spektr˛v, zokrema, kolivnih, adekvatnih fragment˛v Ýhn~oÝ strukturi. U c~omu vipadku moına ȷti xlfflhom rozrahunku kolivnih spektr˛v defflkoÝ pevnoÝ posl˛dovnost˛ fraİment˛v strukturi (klaster˛v), fflk˛ m˛stfflt~ zrostaqu k˛l~k˛st~ atom˛v, do dosfflgnennffl pevnoÝ stab˛l~noÝ funkc˛Ý rozpod˛lu kolivnih stan˛v. Vodnoqas moına spod˛vatisffl, wo pevn˛ qastoti kolivan~ budut~ “st˛ȷkimi” wodo do zm˛n rozm˛r˛v klastera, napriklad, u tomu vipadku, koli voni v˛dpov˛dat~ oscilfflc˛fflm dovıin valentnih zv’fflzk˛v qi kut˛v m˛ı nimi fflk nev˛d’‚mnih skladovih qastin klastera nezaleıno v˛d k˛l~kost˛ atom˛v u n~omu.

Vikonannffl takoÝ programi moılive z vikoristannfflm qislovih metod˛v, dlffl zastosuvannffl fflkih neobh˛dno mati ˛nformac˛ pro potenc˛fflli parnoÝ vza‚mod˛Ý m˛ı atomami z qislovimi znaqennfflmi us˛h parametr˛v, wo ‚ v nih. Z c˛‚ meto doc˛l~no proanal˛zuvati kolivniȷ spektr defflkogo bazovogo klastera, dlffl fflkogo bula b zmoga por˛vnfflti rezul~tati anal˛tiqnogo ˛ qislovogo rozrahunk˛v. V˛dpov˛dno, dlffl por˛vnfflnnffl rezul~tat˛v anal˛tiqnogo rozrahunku kolivnogo spektra z eksperimental~nimi danimi bazoviȷ klaster doc˛l~no vibrati maksimal~no simetriqnim, koli dlffl ˛dentif˛kac˛Ý kolivnih stan˛v moına vikoristi Ýh tip simetr˛Ý.

Mi dlffl topolog˛qno nevporffldkovanoÝ sistemi tipu amorfnogo kremn˛‚vogo skla fflk bazoviȷ vibrali klaster, wo sklada‚t~sffl z p’fflti atom˛v — molekulu SiO_4 tetraedriqnoÝ strukturi z toqkovo İrupo simetr˛Ý T_d. R˛vnfflnnffl ruhu dlffl atoma z nomerom k (k = 1, 2, 3, 4 dlffl atom˛v kisn, k = 5 dlffl atoma kremn˛) ma‚ viglffld

m_kU_α(k) + ∑ βk^′ Φ_{αβ} (kk^′)U_β (k^′) = 0, (1)

de m_k — masa atoma z nomerom k, vektor U(k) — v˛dhilennffl atoma v˛d poloıennffl r˛vnovagi, Φ_{αβ}(kk^′) — matricffl drugih poh˛dnih v˛d potenc˛ffll~noÝ energ˛Ý.

Dlffl garmon˛qnih kolivan~ xuka‚mo rozv’fflzki (1) u viglffld˛

U(k) = 1 √ m_k e(k)e^{−iωt}. (2)

Tod˛ dlffl vektor˛v “polfflrizac˛Ý” zm˛wen~, fflk˛ p˛slffl normuvannffl ∑ αk |e_α(k)|^2 = 1

vkazut~ naprfflmi zm˛wen~ ˛ Ýhn˛ v˛dnosn˛ veliqini, otrima‚mo (v “operatorn˛ȷ” form˛) r˛vnfflnnffl

(D̂ − ω^1)ê = 0. (3)

Tut D̂ — matricffl z elementami

D_{αβ} (kk^′) = 1 √ m_km_k′ Φ_{αβ} (kk^′),

fflku dal˛ budemo nazivati dinam˛qno; ê — vektor– stovpec~ z elementami e_α(k); ^1 — odiniqna matricffl rozm˛rnost˛ 3l×3l, de l — k˛l~k˛st~ atom˛v u klaster˛, ω — qastota kolivan~.

Zastosuvannffl teoretiko–İrupovih metod˛v da‚ zmogu zadaqu na obqislennffl vlasnih znaqen~ ˛ vlasnih vektor˛v porffldku 3l zvesti do zadaq menxoÝ rozm˛rnost˛ okremo dlffl koınogo nezv˛dnogo zobraıennffl İrupi T_d, fflke traplffl‚t~sffl v tak zvanomu mehan˛qnomu zobraıen˛, wo ‚ zv˛dnim ˛ real˛zu‚ zobraıennffl c˛‚Ý İrupi v prostor˛ zm˛wen~ atom˛v U(k). U poznaqennfflh Koval~ova [1] toqkovu İrupu T_d stanovlfflt~ 24 operac˛Ý povorot˛v, dzerkal~nih povorot˛v ˛ v˛dbivan~ h_1 − h_{12}, h_{37} − h_{48}. Dlffl pobudovi mehan˛qnogo zobraıennffl dostatn~o vivesti “zakon peretvorennffl” atom˛v klastera p˛d qas operac˛ȷ simetr˛Ý, tobto funkc˛ F_0(k, h_i) = K, de K — nomer atoma, m˛sce fflkogo zaȷma‚ atom k p˛d qas operac˛ȷ h_i. kwo, napriklad, h_5R^0(2) = R^0(3), to k = 2, K = 3, ˛ tod˛ F_0(2, h_5) = 3. Tut R^0(k) — vektori r˛vnovaınih poloıen~ atom˛v, fflk˛ vibran˛ tak

O. M. POPEL^, O. V. KN¨G¨N¨C^KI„

R^0(1) = (τ, τ, τ), R^0(2) = (−τ, τ, −τ),

R^0(3) = (τ, −τ, −τ), R^0(4) = (−τ, −τ, τ),

R^0(5) = (0, 0, 0).

Tod˛ matric˛ T̂ (h_i) mehan˛qnogo zobraıennffl T mat~ viglffld

T_{αβ}(kk^′|h_i) = (h_i)_{αβ} Δ(k, F_0(k^′, h_i)), (4)

de (h_i)_{αβ} — matric˛ vektornogo zobraıennffl İrupi T_d, Δ(k, K) = δ_{kK} — simvol Kronekera. Predstavlennffl (4) rozklada‚t~sffl na tak˛ nezv˛dn˛ zobraıennffl İrupi T_d:

T = A_1 + E + F_1 + 3F_2. (5)

Viraz (5) da‚ klasif˛kac˛ kolivan~ po tipah simetr˛Ý: A_1 — povnosimetriqne, E — dvovim˛rne, F_1, F_2 — trivim˛rn˛ nezv˛dn˛ zobraıennffl İrupi T_d. Otıe, sekulfflrna problema (3) 15-go porffldku zvedet~sffl do tr~oh problem: 1-go porffldku dlffl nevirodıenogo kolivannffl simetr˛Ý A_1, podv˛ȷno virodıenogo — simetr˛Ý E ˛ potr˛ȷno virodıenogo — simetr˛Ý F_1, a takoı do problemi tret~ogo porffldku dlffl potr˛ȷno virodıenih kolivan~ simetr˛Ý F_2.

Wob otrimati vkazan˛ viwe sekulfflrn˛ problemi fflvno, sl˛d vstanoviti simetr˛ dinam˛qnoÝ matric˛ D̂ ˛ z dopomogo proekc˛ȷnih operator˛v V˛gnera z’fflsuvati viglffld simetriqnih vektor˛v polfflrizac˛Ý. Z c˛‚ meto vikorista‚mo sp˛vv˛dnoxennffl, wo viraıat~ fakt komutac˛Ý matric˛ D̂ z matricfflmi mehan˛qnogo zobraıennffl

D̂ = T̂ (h_i)D̂T̂^+(h_i), i = 1, . . . , 12, 37, . . . , 48, (6)

bo matric˛ T̂ (h_i) — un˛tarn˛. R˛vnfflnnffl (6) dat~ zmogu viraziti 225 element˛v matric˛ D̂ qerez tak˛ dev’fflt~:

D_{xx}(11) = A, D_{xy}(11) = B, D_{xx}(55) = C,

D_{xx}(12) = D, D_{yy}(12) = E, D_{xy}(12) = F, (7)

D_{xz}(12) = H, D_{xx}(15) = G, D_{xy}(15) = G̃.

vniȷ viglffld matric˛ D̂ navedeno v dodatku.

Do umov (6) treba dodati we t˛, fflk˛ viznaqat~ v˛dsutn˛st~ sil, wo ne d˛t~ na bud~-fflkiȷ atom, koli klaster perem˛wu‚t~sffl abo oberta‚t~sffl fflk ‚dine c˛le, za umovi, wo atomi perebuvat~ u poloıennfflh r˛vnovagi. C˛ umovi mat~ takiȷ viglffld: ∑ k^′ √ m_k′ D_{αβ} (kk^′) = 0 (8)

— dlffl translfflc˛ȷ˛ ∑ k^′ √ m_k′ D_{αβ}(kk^′)R^0_γ (k^′) (9)

= ∑ k^′ √ m_k′ D_{αγ} (kk^′)R^0_β (k^′)

— dlffl obertan~. U vipadku vikoristannffl fflvnogo viglffldu matric˛ D̂ umovi (8) ˛ (9) dat~

A + 2D + E + γG = 0,

B + H + γG̃ = 0,

γC + 4G = 0, (10) A − E = B − 2F − H, de γ = √ m_5/ √ m_1. Podal~xe sprowennffl matric˛ D̂ pov’fflzane z vikoristannfflm parnogo potenc˛ffllu vza‚mod˛Ý m˛ı atomami. Tod˛ potenc˛ffll~na energ˛ffl İratki: Φ = 1 2 ∑ k,k^′ ′ ϕ_{kk}′ ; (11)

de ϕ_{k,k}′ = ϕ_{k,k}′ (|R(k, k^′)|); R(k, k^′) = R(k) − R(k^′), R(k) — mitt‚v˛ poloıennffl atom˛v. Rozklad za zm˛wennfflmi U(k) = R(k)−R^o(k) da‚ takiȷ viglffld matric˛ Φ_{αβ} (k, k^′):

Φ_{αβ} (kk^′) = f^{(1)}_{kk}′ R^o_α(k, k^′)R^0_β (k, k^′) − f^{(2)}_{kk}′ δ_{αβ} ,

f^{(1)}_{kk}′ = ϕ^′_{kk}′ (R^o(k, k^′))^3 − ϕ^{′′}_{kk}′ (R^o(k, k^′))^2

, (12)

f^{(2)}_{kk}′ = ϕ^′_{kk}′ R^o(k, k^′) ,

de ϕ^′_{kk}′ ˛ ϕ^{′′}_{kk}′ — v˛dpov˛dno perxa ˛ druga poh˛dn˛ v˛d ϕ_{kk}′ (R^o(k, k^′)) za argumentom.

Z viraz˛v (12) legko znaȷti, wo

Φ_{αβ} (kk^′) = pR^o_α(k, k^′)R^0_β (k, k^′) − qδ_{αβ} (13)

dlffl k ≠ k^′ ˛ k, k^′ = 1, 2, 3, 4 ta

Φ_{αβ} (k5) = p_0R^o_α(k)R^0_β (k) − q_0δ_{αβ} (14)

dlffl k = 1, 2, 3, 4, priqomu d˛fflgonal~n˛ za ˛ndeksom k elementi matric˛ Φ_{αβ} (kk) viznaqat~sffl z umovi

Φ_{αβ} (kk) = − ∑ k^′ ′ Φ_{αβ} (kk^′), (15)

KOLIVN¨ SPEKTRI STRUKTURNIH ELEMENT¨V AMORFNOGO SiO2

U virazah (13) ˛ (14) p = f^{(1)}_{kk}′ , q = f^{(2)}_{kk}′ dlffl dov˛l~nih k ≠ k^′ pri k, k^′ = 1, 2, 3, 4, p_0 = f^{(1)}_{k5} , q_0 = f^{(2)}_{k5} dlffl k = 1, 2, 3, 4. Dlffl matriqnih element˛v matric˛ D̂ umovi (13) ˛ (14) dat~ we tak˛ dva sp˛vv˛dnoxennffl

F = 0, E = D − H. (16)

kwo zalixati ostatoqno matriqn˛ elementi D = (4τ^2p − q)/m_1, H = 4τ^2p/m_1, G = (τ^2p_0 − q_0)γ/m_1 ˛ G̃ = p_0τ^2γ/m_1, to odna z umov (10), (16) bude nevikoristano ˛ privede do umovi na parametri p, q, p_0, q_0, a same: γ(G̃ − G) = 4(D − H) abo q_0 + 4q = 0 (17)

— umova na perx˛ poh˛dn˛ ˛ na parametri parnogo potenc˛ffllu u vipadku ˛snuvannffl st˛ȷkogo klastera — molekuli SiO_4. Pri c~omu A = −γG − 3D + H, B = −γG̃ − H, (18) C = − 4 γ G.

Zauvaıimo, wo sp˛vv˛dnoxennffl (10) neobh˛dn˛ dlffl viluqennffl nul~ovih qastot, fflk˛ v˛dpov˛dat~ perem˛wennfflm ˛ obertannfflm klastera fflk c˛logo. Zokrema, dlffl zobraıennffl F_1 ω^2(F_1) = (4q + q_0)/m_1, tak wo umova (17) viznaqa‚ nafflvn˛st~ tr~oh vlasnih znaqen~ dinam˛qnoÝ matric˛, wo dor˛vnt~ nul.

Dal˛ vikorista‚mo proekc˛ȷniȷ operator V˛gnera [2] P̂^{(j)}_{λ,λ′} = ∑ i τ^{∗(j)}_{λ,λ}′ (h_i)T̂ (h_i) (19)

dlffl v˛dxukannffl simetriqnih vektor˛v polfflrizac˛Ý ê^{(j)} (takih, wo ‚ bazisnimi vektorami dlffl v˛dpov˛dnih nezv˛dnih zobraıen~ İrupi T_d). U formul˛ (19) τ^{(j)}_{λ,λ}′ (h_i) — matric˛ j-go nezv˛dnogo zobraıennffl, T̂ (h_i) — matric˛ mehan˛qnogo zobraıennffl (4). D˛qi operatorami V˛gnera na dov˛l~n˛ zm˛wennffl atom˛v posl˛- dovno, otrima‚mo:

dlffl zobraıennffl A_1

e^{(A1)}_α (k) = a(1, 1, 1| ¯1, 1, ¯1| 1, ¯1, ¯1| ¯1, ¯1, 1| 0, 0, 0),

de riska zverhu oznaqa‚ znak “-”, dlffl zobraıennffl E e^{(E,1)}_α (k) = b(1, ε, ε^∗| ¯1, ε, ε̄^∗| 1, ε̄, ε̄^∗| ¯1, ε̄, ε^∗| 0, 0, 0) ˛ e^{(E,2)}_α (k) = b(ε, 1, ε^∗| ε̄, 1, ε̄^∗| ε, ¯1, ε̄^∗| ε̄, ¯1, ε^∗| 0, 0, 0), de ε = e^{i 2π3} ,

dlffl zobraıennffl F_1 e^{(F1,1)} α (k) = h(0, 1, ¯1| 0, ¯1, ¯1| 0, ¯1, 1| 0, 1, 1| 0, 0, 0),

e^{(F1,2)} α (k) = h(¯1, 0, 1| 1, 0, ¯1| 1, 0, 1| ¯1, 0, ¯1| 0, 0, 0), e^{(F1,3)} α (k) = h(1, ¯1, 0| 1, 1, 0| ¯1, ¯1, 0| ¯1, 1, 0| 0, 0, 0),

˛ dlffl zobraıennffl F_2 e^{(F2,1)} α (k) = (e, f, f| e, f̄, f| e, f̄, f̄| e, f, f̄| g, 0, 0),

e^{(F2,2)} α (k) = (f, e, f| f̄, e, f̄| f̄, e, f| f, e, f̄| 0, g, 0), e^{(F2,3)} α (k) = (f, f, e| f, f̄, e| f̄, f, e| f̄, f̄, e| 0, 0, g), de a, b, h, e, f, g — veliqini, fflk˛ viznaqat~sffl z takih r˛vnffln~ ˛ umov normuvannffl: [ −τ^2(32p + 3p_0) m_1 − ω^2 ] a = 0, ( −8τ^2p

m_1 − ω^2 ) b = 0, (0 − ω^2)h = 0, (20)

(γG + ω^2)e + 2γG̃f − Gg = 0, −γG̃e + (Ã − ω^2)f + G̃q = 0, −4Ge − 8G̃f + ( 4 γ G + ω^2 ) g = 0, de Ã = −2τ^2(8p + p^0) m_1 . Umovi ˛snuvannffl nenul~ovih rozv’fflzk˛v viznaqat~ qastoti kolivan~: dlffl simetr˛Ý A_1

ω^2(A_1) =

−τ^2(32p + 3p_0) m_1 ,

O. M. POPEL^, O. V. KN¨G¨N¨C^KI„

dlffl simetr˛Ý E

ω^2(E) =

−8τ^2p

m_1 , dlffl simetr˛Ý F_1

ω^2(F_1) = 0, (21)

dlffl simetr˛Ý F_2

ω^2_1 (F_2) = 0,

ω^2 (F_2) = Ã − γ̃G 2 + √ (Ã + γ̃G)^2 4 + 2γγ̃G̃^2,

ω^2_3 (F_2) = Ã − γ̃G 2 − √ (Ã + γ̃G)^2 4 + 2γγ̃G̃^2,

de γ̃ =^{M√}_{m1 m5} , M = 4m_1 + m_5 — masa klastera.

Dlffl obqislennffl znaqen~ qastoti vzfflto potenc˛ffll dvoqastinkovoÝ vza‚mod˛Ý m˛ı atomami u takomu viglffld˛ [3]:

ϕ_{kk}′ (R(k, k^′)) = H_{kk}′ R(k, k^′)^ηkk^′ + Z_kZ_k′ R(k, k^′) − α_kZ^2_k′ + α_k′ Z^2_k 2R(k, k^′) e^{− R(k,k′ )}R^′

Ceȷ potenc˛ffll dosit~ toqno opisu‚ bliın˛ȷ˛ prom˛ıniȷ porffldki roztaxuvannffl atom˛v u amorfnomu SiO_2 u vipadku modelvannffl metodami molekulfflrnoÝ dinam˛ki. Otriman˛ v prac˛ [2] na p˛dstav˛ danogo potenc˛ffllu znaqennffl dovıin zv’fflzk˛v, funkc˛ȷ rozpod˛lu kut˛v m˛ı zv’fflzkami dobre uzgodıut~sffl z eksperimental~nimi danimi [4, 5]. Znaqennffl konstant u potenc˛ffll˛ navedeno u tablic˛, umova (17) dlffl c~ogo potenc˛ffllu zadovol~nffl‚t~sffl pri R^′ = 5.842Å.

Z_k α_k Si 1.6 0.0 O -0.8 2.4 η_{kk}′ H_{kk}′ Si-O 9 11.387 O-O 7 51.692

Tablicffl. Znaqennffl konstant u potenc˛ffll˛ vza‚mod˛Ý dlffl klastera SiO4. H_{kk}′ navedeno v odinicfflh e^2/Å.

Vikoristannffl c~ogo potenc˛ffllu da‚ tak˛ znaqennffl qastot (v rad/s, u kvadratnih duıkah naveden˛ v˛dpov˛dn˛ znaqennffl hvil~ovih qisel v sm^{−1}):

ω(A) = 1.831 · 10^{14} [ 972.1 ]

ω(E) = 7.048 · 10^{13} [ 374.1 ]

ω_2(F_2) = 1.836 · 10^{14} [ 974.4 ]

ω_3(F_2) = 9.879 · 10^{13} [ 524.5 ]

Dlffl koınoÝ z nazvanih qastot ostatoqniȷ viglffld vektor˛v “polfflrizac˛Ý” kolivan~ viznaqa‚t~sffl z vikoristannfflm umovi normuvannffl. Kolivannffl simetr˛Ý F_1 z ω^2(F_1) = 0 v˛dpov˛da‚ obertann klastera fflk c˛logo, a kolivannffl simetr˛Ý F_2 z ω^2_1 (F_2) = 0 — perem˛wenn ȷogo fflk c˛logo.

Dlffl rexti kolivan~ ma‚mo tak˛ vektori “polfflrizac˛Ý”:

dlffl kolivannffl simetr˛Ý A_1

ê^{(A1)} = 1 2 √ 3 (1, 1, 1| ¯1, 1, ¯1| 1, ¯1, ¯1| ¯1, ¯1, 1| 0, 0, 0),

dlffl kolivan~ simetr˛Ý E

ê^{(E,1)} = 1 2 √ 3 (1, ε, ε^∗| ¯1, ε, ε̄^∗| 1, ε̄, ε̄^∗| ¯1, ε̄, ε^∗| 0, 0, 0),

ê^{(E,2)} = 1 2 √ 3 (ε, 1, ε^∗| ε̄, 1, ε̄^∗| ε, ¯1, ε̄^∗| ε̄, ¯1, ε^∗| 0, 0, 0),

dlffl kolivan~ simetr˛Ý F_2

ê^{(F2,1)} i = c_i (γ̄ 4 , α_i, α_i| γ̄ 4 , ᾱ_i, α_i| γ̄ 4 , ᾱ_i, ᾱ_i| γ̄ 4 , α_i, ᾱ_i| 1, 0, 0 ) ,

KOLIVN¨ SPEKTRI STRUKTURNIH ELEMENT¨V AMORFNOGO SiO2

ê^{(F2,2)} i = c_i ( α_i, γ̄ 4 , α_i| ᾱ_i, γ̄ 4 , ᾱ_i| ᾱ_i, γ̄ 4 , α_i| α_i, γ̄ 4 , ᾱ_i| 0, 1, 0 ) ,

ê^{(F2,3)} i = c_i ( α_i, α_i, γ̄ 4 | α_i, ᾱ_i, γ̄ 4 | ᾱ_i, α_i, γ̄ 4 | ᾱ_i, ᾱ_i, γ̄ 4 | 0, 0, 1 ) , de c_i = 2 √ γ^2 + 32α^2_i

, α_i = ω^2_i (F_2) + γ̃G 8G̃ , i = 2, 3.

Normal~n˛ koordinati Q̂^{(j,λ)}_i , wo peretvort~sffl za j-m nezv˛dnim zobraıennfflm ˛ v˛dpov˛dat~ kolivann z qastoto ω^2_i (j), moına legko otrimati za sp˛vv˛dnoxennfflm

Q̂^{(j,λ)}_i = ∑ αk e^{∗(j,λ)} iα (k)U_α(k).

DODATOK. DINAM�QNA MATRIC˚ KLASTERA SIO4 . A B B D F H E − F − F D H F G G̃ G̃ B A B −F E − F F D H H D F G̃ G G̃ B B A H F D F H D −F − F E G̃ G̃ G D − F H A − B B D − H F E F − F G − G̃ G̃ F E F −B A − B −H D − F −F D − H −G̃ G − G̃ H − F D B − B A −F F E F − H D G̃ − G̃ G E F F D − H − F A − B − B D − F − H G − G̃ − G̃ −F D H −H D F −B A B F E − F −G̃ G G̃ −F H D F − F E −B B A −H F D −G̃ G̃ G D H − F E − F F D F − H A B − B G G̃ − G̃ H D − F F D − H −F E F B A − B G̃ G − G̃ F F E −F − H D −H − F D −B − B A −G̃ − G̃ G G G̃ G̃ G − G̃ G̃ G − G̃ − G̃ G G̃ − G̃ C 0 0 G̃ G G̃ −G̃ G − G̃ −G̃ G G̃ G̃ G − G̃ 0 C 0 G̃ G̃ G G̃ − G̃ G −G̃ G̃ G −G̃ − G̃ G 0 0 C

[1] O. V. Kovalev, Neprivodimye predstavleniffl prostranstvennyh grupp (Izd-vo AN USSR, Kiev, 1961).

[2] E. Vigner, Teoriffl grupp i ee primeneniffl k kvantovomehaniqeskoȷ teorii atomnyh spektrov (IL, Moskva, 1961).

[3] P. Vanishta, R. K. Kalia, J. P. Rino, I. Ebbsjö, Phys. Rev.

B 41, 12997(1990).

[4] P. A. V. Johnnson, A. C. Wright, R. N. Sinclair, J. Non- Cryst. Sol. 58, 109(1983).

[5] R. F. Pettifer, R. Dupree, I. Farnan, U. Sternberg, J. Non- Cryst. Sol. 106, 408(1988).

THE VIBRATIONAL SPECTRA OF UNITS OF AMORPHOUS SiO2

O. M. Popel, O. V. Knihinitskyi Ivan Franko Lviv State University, Chair of Theoretical Physics 12 Drahomanov Str., UA–290005, Lviv, Ukraine

The dynamic properties of an isolated structure element of SiO2 in the form of tetrahedra SiO4 cluster are considered. Using the groups theory method the eigenvalues and eigenvectors of the dynamical matrix are calculated. The simple condition for the obtaining of the two-body interatomic potential parameters in the case or tetrahedral symmetry cluster is derived.