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��� �� �� �� ��� !"#� $%& �	������ ����� ��� �� 
������� ��  � ���� ' ����
� �� ��������� ��
�(�� ���� �(�� )����� �	�
��� � �� �(�� )����� ��
����� *�	�� +�
� ,-.� /�� ����
������ ��
�(�� �	�� ���� � ��� �	�������	�� ��� �����	�� ����� ��	��� �� ��� ��������� �	�� �	������� ����
�� �	�������	�� 
�0�� � ����������� �� �(�� �� �� ����	����	�� �� 
��� �� 
��������� 	������
�1
��������������� 2�� ��������� ���������� 	�� ��� ��� �� �������� ���� ' ���� ��� �	�����
�� +� !$#& �� ���� +� ���� ��� �	����� �� /	 !$3& *
	�� +�*/	. �� ����
����� �� 
��� �� 
���4
������ ��� 
�� ��� ������.� 5	�� ��� �����
�� '46� �� ��������� ����� ����
����� �� �(��
�� �� 
��� �� 
��������� ����� 	����� ���� ��� ������� !$%&�

��� ������� �� �����	 
��������� ��������� ������ ��� �	����� ��� �� ��
����	� ��� ����	����	��
�� ��������� �� �	�������� �� 5������� �	�������� ������� � 
����� �� �������� �� ����	����	� 
�����
���� �� �������� 2��� �� ��� �� '� �� �	�������� �� 5������ � 7 8 ��� �������� �� 
������� ��
�	����� ��  � !"#&� �����9���� �	�� �� ��	���������� �	��� �� �	������ ��� �1
��������� /����
�
������� �� ��� 
	�� +�4/	 !$3& �� '4+� !$#&� /�
������� �� 
������� �� �	����� �� :� �����9��
�� ������������ �� �������� !$#&�

;��� ���� ��� ����� ������������ ���� �� �	���� �� �	�	���� ��	������ ��� ���������
�����1 // �� 
�	�
� % *<� �� 6�. �� �� 
�	�
� # *=	� '. 
	�� ��� �	����� ����������	�����
��� ������ "� �� %� ��� �����1 �� ��������	�� ��� �������� �� 
�	�
� ��� ���� �� �������� !$-&�
;� �������� �� ���1 �� ��������	� �� �	�
���� ������� ������
��� �����������	� �� )������ ���������
�� �� ���� ������� ��� ���� =	* �. !$"&� ��� ��	��� �� �	����� ���� �� ���
��� ��������	�� ��
������� * �� >�� ?�� 5�. )��	������ �� ��������	� �� ����	�������� ���� ��� �����1 �� 
�	�
�
# �����9���� ����� �� ��	���������� �� ��������� ;� ��������� 
	�� ��� �����1 �� 
�	�
� %
��� �	����� �����9���� �� ������������ ��� ��������1�

5��� ���������� ��� ������ 	�� 
��� 
��������������� 
	��� ��� ��� �	����� �� ��
�� ��������4
����� ���� ��� �����1 //� �	��� �� ����	�� 	� ������	
���� ?��@��� �� ��� !$$& 	�� ����� ������
��� ���������	�� ����	����	� ���4����	
��� ���� �� )�� �� 	�� ��� �� �������� ��� ���������	�
���������� 
�	��� �� �(�� �� �� ����	����	� *+�
� ,$.� 2��1 �	��
�����	�� �� �(��� 	�� ���
�������� A �� �(�� )����� *+�
� ,$*�.. �� �� �(�� ��B���� *+�
� ,$*�..� ������
�� �����������	� ��

��� ���������� ��� 	������ 
	�� �� �(�� ��B���� *7�C$ �D 
�� ��	�� �� �	����.� ?��@��� �� ���

��

����� ��	�� ��� �� �(�� ��B���� 
	������ ���� 
��� )��	����� 
	�� �� )	���� �	���������	��
�� �	������ ���� 
�� �� ��
��� ����� � ����� �� �	E� ����
������ �� �	������� �� ����	����	�
�� �	��
�����	� ��B����� "7 ��DF� ���
��� ��� ������� �� �����	� ��� ������� 
�	
	���� �������
��������� ������ �� ������	
��� ��� �� ���1 �� ��������	� �� �� ��
����	� ��� ����	�������� �
������ ���� �	���� �� �����	� �� ��
��� ?�� �	������ ��� ��������	� �� ��������
�� ����������	�
�� 
������� ������	
��� �� ,,7 ��D� 
	����� ����� ��	���� �� �������� 
	�� ��� ���
��������
����� G77 �� C77 8 
	�� ��� �	���������	� �� 7�, ��� 

� �� 
	�� ��� ���
�������� �����
C77 �� "77 8 
	�� ��� �	���������	� �� ,7 ��� 

�� 2�� ����	��� ������������ 
�	
	����
��� �	����	�� 
	�� ������� �� �(�� ��� ����	����	�� �� �� �����	 �� ��� ���������	�� ����� ��	���

��� ��	�
��� �� 
	������� ��
������� H���� !%#& 
�	
	�� ��� ����� �� I=F== *J �������4
���������F�	�������4��������� K. 
	�� ��� �	����� �� L �� L� ���� �� )�� //� ������
��
�����������	� ����	����	� ���4�	���� 	������ ��� ���������� 
	�� L *7�G3 �D. �� 
	�� L� *7�"$
�D.� �� �������� �� 5������ ��� �������� 
�� �� 
������� �� �	����� �� �� ������	� ��� )��	�����
���� �� �(�� �� �� ����	����	��

2��� �� ���
������ ��� ���������	�� ����	����	��4��� ����	
��� �	�� )	������� �����������

�	��� �� �� ����	����	� !,77&� 2��� �� ������� �� ��� �	���� ��� ��� �	��
�����	�� ��� 
���
)��	������ �	�� ��� �	��
�����	�� ������������� �� �(�� �� �� ����	����	�� ���� ��� ����
��
���������� �� 7�%% �D 
�� ��	�� �� �	����� 6�������� �� ��� 
�	
	���� ��� ����� )	��� ����
��
�����������	� 
�	����� ���� ���������
� �� �� ������� �� ����
� ���� ����� M	��� ������
�� ����4
�������	� ����� )	������� ���������� N������ �� 
������� �� ��	�� ��	��� ���� �� �(�� �� �������
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��� 1/2[111] ��� �� �	� 
�����	� !����� �	�
����� �� �� ���� ��"���� ��� ��������#
$�� �	������ �
������� ��� �� �����%�� �� &������ ��� �� ���
�� �	��� ���� �	�� ���
������ �� 
��� �� ���� '( ��)*� ���� �� !�� 
��

��	��������	� ���� ��� ��
�������� �� ������	� �� ���� �� +,� �� �� ���

�����	� ����
��������� �� &������ ���� �� !�� - ����� ���
������� ��� ���
������� �� ��� ��������� -
�� 
������� ����	��� �� ����	�� ��� �� ����	����	�# ������
�� ����������	� ������� ���
�	�
���� ����� .�/ �) �� .�0 �) ��  � �� ��
��� �� �12#

�� �	��������	� ��� ���������	�� ����	����	�3�	���� � ��� �����	�
 ������� - ������ ��
�	�%��� ���������� �� �� 
	�������� ��
�������# ��� ����	��� 
��������� ��������� ���
�4��%��� �� 
����� ������� ���� ��� �5��� �� ���� ���� - �� ��������� ������	����� 3
��
	������ ���� ��� ������ �� 3 �� �	�� 
�� 
��� �� �	�
��#
��� ������ �� �� ������ 	�� 
����� ���� �� ��� �� �	����� ����������	���� �� ������ ��
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����
�� 
��������� ��� ����	����	��#

6�7����!� �� �� ��%��

���������� ���5�� �� �	����� ������������� ��� �� ��������� �� ���� ��� ����	����	�� ����
��� ������ �� �� ��������� ��� ����	��� �� ������ �� ������#

��� �	���������� ���	�� �����	

��� 
��� 
��������%������ ���� �� �4��%�� ��8�9 :

������� ���5�� �� ����	�� ��� �� ��
����	� ��� ����	����	��# ��� 	�7����!� �	�� ��� ��
���������� �� �����%�� �� &������ �� 
������� �� ����	��� �� �� ���������� ������
��
�� !	�����	� ����� 
���� �� ����	��������� Eact

kp � 
	�� �� ��������� �� &������ ��

������� �� ����	��#

������� ��� 
������� �� �� !	�����	� ����� ���	�
�%�� �� �	������ ���� ��8�9 - ������
���� �	�%�� ����
������ �����������	� �	����3�	���� 
�	��� �� �� ��
�� �� ����	����	�
��
������� ���� ��� �	�%��� �����	�4�������� �� +	��� ����	#
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εPij = −1/2
biAj + bjAi
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�� A �� 
������ ������ � �� ������� �� ����� �� ������� �� ���������� σij ��� � �������� ��� ��
����� ���� ��� ����������� ������� εij ��� ���� !

σij = −Cijkl(εij − εPij) 	"�

�
�� Cijkl ��� ���������� ����������� #� ��� ����� �������� �� ������� εij ��� ��� ��� �����������
������ ������� ��� 
������� �� ����������� ���� ����� ���������� �� �� �� ����� ���� �� ���
���
���$�� ( �C1, �C2, �C3) 	%�&� '�� �C3 ���������� � � ��������� �� �� ����� ��������� �� �C1 �� �C2 ����
������������ �� � ��������� ���������

��� �(��������� �� �C1� �C2 �� �C3 ���� ��� ���
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�C1 = n�a1 − q �a3 	�)�

�C2 =
n

2
�a1 +m�a2 + (

1

2
+

d

n
− q

2
) �a3 	���

�C3 = �a3 	�'�

�
�� �a1 = 1/3[1̄1̄2]� �a2 = 1/2[11̄0] �� �a3 = 1/2[111]× l ���� ��� ����� � ��������� l × b�
*��� ����� ������ ��� ������� �� �+, ������-b �
�� n = 15 �� m = 9 ��� �������� �.� ���
� �����&����� ������������� ���� �� ���� ������ �������� � �� ������ ��� 
������ �� q �� d ����
��.���� �� �������� �� ������ ����������

/��� �� ������ �� ������������ ���� �� �0�� ���.&������� 	� ���1�1����� ���( ������������
������� �� ���( ��2������� �� �������� ����� ��� ���( ������������ ��� ����� �&��� � �� ������ ��
�� ����� �� ���& �� �a1� �� d = 0� *��� �� ��� �� ���( ���.&�������� �������� �� ����������� ��
&����� ��� ������� ��� �� �����&�� 
��� �� ���� � �� �� ����������� �� ������ ��� �� �����&�� 
���
�� ��� �� ����� �������� ��� �� %�&��� '� 3 ��� � ��
���� ���� �� ��� �� ���( ���.&��������
��2������ q ������ � ���������� �� ������&� �� ±√

2/6a0 ����� ��� ���( �4��� �� ���& �� �a2�
5���� q = 1/(3m) ���� �� ������ �� ������������ �� ���.&������� ������ �� q = −1/(3m) ����
��� ������������ �� ���.&������� ��2�����

/��� �� ������ �6 ��� ���( ������������ �� ���� ��� ���� �� �0�� ���.&�������� �
�� n ��
m �������� �� �������� ����� ��� ���( ������������ �� ���� ��� 0��� �&��� � �� ������ �� �� �����
�� ���& �� �a1� d ���������� ����� �� ������&� ��� ������� � ����� 
������ 5����� �� �� �����������
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��� �� ������ � ��� ���� 
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!���	���	 �	 ���������� Edist �� ���	�� �	��	� �	 �	���	� �� ����������� �	 �� ������	 ���	
= �����	����� ������	� �	 ������� >��	 �	 ��?��� ����� ����	 �� �����	��	 	���	 �	�� �@��
�	�
���� ������ .

Edist = Erelax−C − Eref /,;1

!� ���?�������� �	 �����	��	 ����	���	 Eref 	�� ���A���� �� ���?�������� �	����	 ����
������� (��� �	 ��� �� ���	 ��������2�	 ��� 	�	���	 ��	�� ����	���	 ����	 �	����	 ��
�2�	 �������	
/)��� ;/�11� !���	���	 �� �@��
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�	���� �� �@��
�	 	� ����	���	 	�� �������	 ���� �	�������� �������	�����	 /)��� ;/�11 +<<-�
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�� 	�� ���
�	��� �� ���A	�����	 ����	���	 �������	
	���	 �	�� ���?���������� !	 �������	 	�� ����� �	 ��������	� ��	 ���E�	 ������	� �	���	� 	���	
	��	� ��� �	� �	������ ���� ��	����	 �	� ���?���������� ���2�	 ����	 	�� ���� ������	 = ��	
����	 ���� ��	 ���������	 	�� ����	 �	� ���	�������� 	���	 ����	�� FI � 	� ������	 ���������	 	��
����	 �	� ����	� ���	� �� �	����� 	���	 �	� ����	�� FR� !	� ����	� ���� �	����	� 	� �	 ������� 2�	
/�1 �� ���������	 �	 FI �	��	���������	 �� ��	��� � ��� ��	�� 	��	 2�� �����F�	 �� ������������
�	 ����	���	 �	 ���� �� ��	��� � 	� /��1 �� ���������	 �	 FR ������
�	 �� ��	��� � ��� �	��	
����	 ���� �	�"�� = �����	��� ��������	�	�� �	� ����	� ���� �	 ���� ��� ��	��	� ����	���	 �	 ����
�� ��	����
���� ���2�	 ������ 3>B �	� ��������� �������	 	� ?���	 ���� �	����	� �� ������
�	� !	� ����	�
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��� �������� ���� ��� ������� �� ������� , 	 �)-. �� �� ����"�� �� ����������� ��� ��� ������ ��
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2.51 Å
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o ��	 �� ������ 	�	�� �� ��	�� ��	���	�	���� ��	�����!
�� ����

��� �

�� �� �������	���� ��� ������	��	���� ����������� cp �	 c0 ���	 ��$���� ����� /

cp =
Np

N0
p

�� c0 =
No

N0
o

0%1

���� Np �� ������ �� ��	� ������	�!
�� ���
���� �	 No �� ������ �� ��	�� ��	�����!
��
���
���� 2����� ����!
� �� �������	��� ��	 ��	
��� �� �������� ����	������� ����!
� 	�
� ��� ��	��
P ���	 ���
���� cp = 1� �� ������	��	��� c0 �� appm 0���	�� ��� �������1� ��	�� cappm0 � ��	
���� � c0 ��� 
� ���	�
� 3 � �� ������ �� ��	�� ��	�����!
�� ��� �	��� �� ��� ���� �� ��	�����
2���� cappm0 = c0 × 3× 106�

��� ������ 	
���	
����

+�
� �� ������� ������	� �
� �� "��
�� %� ��� ��	����	���� ��� ���	 ����	��� �
� ��	����	����
�������� ������� �� ���� �� �� ������ ��	��� VCC � 2
 ���� �� 4b ��� ��	����	���� ��� ���	 ����������
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����� �� ������� ��� �� ������ �� ���� ����������� �� �� ����������� ���
���� �� ��� ��

P1b P2b

VCC

V = 0

α

α

β

β

α

α

β

β

������ �� �������������� ��� ����� ������������ �� ���
 �� �� ��
�� �� ����������� ���� ���
����
�������� P1b ����� ��� ����� ������������ �������� cp = 1 �� P2b ��� ���� ����������� ��

���� ��� ���!� cp = 1/2 " #�� ������������ �������� ������� ���� ������ VCC ��� �� ����
�������
P1b" $��� �� ��� �� P2b ��� ������������ �
� % &b ���� ��
��
���" α �� β ���� ��� ����
������!
�������� �� ����� ��'��"

�� ������ ���� ��� ��������� ��������� ���� �� �������� �" #� ���(�� ����
������ ��� ���������
% ������ ��� ������� �� ������ �)����
��� �)����������� �����������
������� Eint(1b) �� Eint(2b)�
�������������� ���� ��� ����
�������� P1b �� P2b"

#�� ���! �������� ����������� ���� �� ���(�� ���� �� �)����
�� �� ��
��
����� ���� ��
������ ������ ΔE0

p �� ��� ��� ������������ �������
������� �� ���
 �� �� ��
��� ��� ���� ��

���(�� ���� �������� % VCC " *���� ΔE0
p � ��� ���������� % �)����
�� ��� ����� �� ������� ��

�������� ������ ���� ����������� �
�� ��� �
��� % �)����
�� �)����������� Eint(2b) ������� �)��
��
��
� ��� ������������ ��
���% ��� �������� �������" ����� �� ��������� ���� �� ���(�� ���
�� ����
������� ��+����� ����� ��� Eint(2b) � ��� �������� ���� �� �������� � ��� ������� % ��
����
������� ������� �� ���� ������� % Eint(2b) �� ��,� �� ����
�� ���� ��������� �� ����������� ��
����
������� ��+����� �)���
%
���� �

ΔE0
p = Eint(2b)− 2×ΔEd−f = −0, 83 eV �& 

����� ������������ ����
������ ��� ������ ��� ����� �� ������� �� ����
������� ������

�����" #)����������� ����� ������ �� ������� �������� ������� �� ���
 �� �� ��
�� �� �����������
�� ������ ����� �������� ���� �� �������� � ��� �

VCC = Eint(1b)− Eint(2b) + ΔEd−f = +0, 22 eV �	 

VCC ��� �������� �� ��� ���������� ��� ��������� ����� ��� ������ �� ������� �������� �������"

$��! �������� ��� ������ �-����� ��� ��� ����������� ���� ���������� �)��������� ������

�'������� cp(T, c0) � ��� �������� �� ����� ��'�� .��/0 �� ��� ����������� �� �'�� 1����
����� .��20"

��� �����	
��	�
 �
 ����� ����


3� �� ���4��� ���� �)�������� 
���� ���������� ��� ��������� �� ����� ��'�� ���� ������
�� �� ������������ �� 
���� ��������� J " 3� ������� �� 
���� ��������� ��� ���� �����������
�)����� �

J = U0 − μc0 − TS0 �5 

���� U0 �)����
�� ������� ��� ����� μ �� ��������� �������� �� S0 �)�������� ��� ����" #)����
��
������� �� ������ ����� �� ��������� �)����
�� �� �'��(�� ���� % �)��������� �)������ �� �������
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��� �	��	� ���� 
�� ����
�	���	
� �� ����� �
���� �������	� 	������
��� �	�� 
������	�
� �����	� �

U0 = c0(E0 + V c0) ���

���� E0 �������	� ��	��
��
���	
� �� �	�� 
������	�
� �� �
�
�� ���� �� �	�	�� 	� �	����
�	�
��� �� V �������	� ��	�������	
� ����� ��
��� �� ���!
�� ���� ��� �	��� 
������	�
��� "���
�
��� �
�#��� �
��� ��� �
��������	
�� �� ���!
�� ���
�� �� ��
���� �� �
���
�� �����	���
������� ��� 	�������	
�� �� �
�
�� �
�� ����	���� �V$%�� �
������� �	� �� ����� �
 ���
��

���� ��� c20 ���� �������	� 	������� ��� ����	��� &�����
�	�� �
��� ' ����� �
�����
�� ' ������
�	�
�� ������� �

S0 = −kB(c0ln(c0) + (1− c0)ln(1− c0)) �(�

)
���
∂J

∂c0
= 0 ' ����
	�	!��� �� ����
� �� μ ��� �
���� ��� �

μ = E0 + kBT ln(
c0

1− c0
) �*�

&� �
�� ��
�� �	��� �� �	��
���	
�� �� ����� �
����	�� J ��� �	�� ��	����	�
�� �����	� ��
�� �

J = U − μcp − TS �+�

���� U �������	� 	������ ��� �	�� �� �� �	����� �
��� �� ���	��	
� �������	� �
	�� ' ��	�����	
�
��
� ��
�� �� ���!
�� �� �	�� ��	����	�
� ��� ����
�� ' 
�� �	��
���	
� �� �
� �
���	
� ,��	���
-� � �	��	 �

U = cp(Ep +
ΔEd−f

cp
+ cpVCC) �.�

���� Ep �������	� ��	�����	
� ��
� ���!
�� �� �	�� ��	����	�
� 	�
�� �� VCC ��� 	�������	
��
����� ��
��� �� ���!
�� �� �
�� �� �� �	��� �� �	��
���	
�� ΔEd−f/cp ��� 
� ����� �
�����	,
���������� �� ������� �� �
���� �� ���
����
��	
� �� �/
� �� 	���
��� �� �
0� �������	�
�
�� �
������� �� �	��
���	
� ���� �� �
� �
���	
� �	1�	�� �� ,
���	
� �
 �
�!�� ����
��� ��
���!
�� �������� �
� �� �	���� &� �
�	
� �� ����
�������� ����� ��� ��	�� �� �
���� ���� �����
�
���	���	
�� -� �
�� ��
�� �

ΔEint(cp) = ΔE0
p +

ΔEd−f

cp
+ cpVCC ��%�

���� ΔE0
p = Ep − E0� �������	� ��	�����	
� ��
� ���!
�� �� �	�� ��	����	�
� 	�
�� ��� ����
��

' 
� �	�� 
������	�
�� 2� 
�	�	���� ���������	
� �� μ ������	��� �� �
�
�� �� ���������	
� ��
������
�	� S� �� ����� �
����	�� ��� �	�� �����	� ��
�� �

J = cpΔEint(cp)− kBT ln(
c0

1− c0
)cp + kBT [cpln(cp) + (1− cp)ln(1− cp)] ����

2� �	�	�	���� �������	� �	!�� ��� ����
�� ' cp� �� �����	
� �
	����� ��� 
!���
� ����� cp� c0
�� T �

**
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����� �� ������� ��� �� ������ �� ���� ����������� �� �� ����������� ���

���� �� ��� ��

cp
1− cp

=
c0

1− c0
���(−ΔEp

kBT
) ����

����

ΔEp = ΔE0
p + 2cpVCC ��	�

��� �� ������� �� ������ �� ��������  �!����� ������� ��� �� ������ ���������� �� VCC "
�� ��
�� �� ����������� ���� #��� ���������� �� ���$ ����
������$" α �� β ����� �������� ���

�� %�
��� �& '�� �������������� ��� ��� ����
������$ ���� ������ �������������� cαp �� cβp " ����

cp = (cαp + cβp )/2& '�� �(������� �� ����� ��)�� ���������� *

cαp
1− cαp

=
c0

1− c0
���(−ΔEα

p

kBT
) ��+�

cβp

1− cβp
=

c0
1− c0

���(−ΔEβ
p

kBT
) ��,�

���� ��� ����
��� �� ��
��
����� ΔEα
p �� ΔEβ

p *

ΔEα
p = ΔE0

P + 2cβpVCC ��-�

ΔEβ
p = ΔE0

P + 2cαpVCC ��.�

ΔEα
p �����& ΔEβ

p � ������ ���(������ �� cβp �����& cαp � ��� ���� �� ���/�� ��� ������������
�������
������� ���� �������� ��$ �������� ������� �� ���
 �� �� ��
��& ����� �� ����
������ α
��� �� ����������� ���(������ ���� �� ����
������ β" �� ���� �����&

'� ����� ��)�� �� ������ ��������� ��� �� ������� �� ������ �� �!����� ����� ����
�!���� ����������" �� ������ ��� ������������� �� �� ����������� �����(��" ����������� ������
���������� �� �!���� �������& '� ���/�� ����
���(�� � �
������� ��� ���������� ���� ���
����������� ��� ������ �� �)�� 0���� �����" (�� ���������� �� ����� ��� ������� �$���� ��
������ �� ��)��(�� ��������(��" ��� �� �������� ��� ���$ ��������&

��� �����	
���
 ���
� �	���

1��� ��� ���������� 0���� �����"  ���(�� ��������� ��� �������� ��� ����������� ��
����/� pIF ���� ������ �!�� ���� ������� I  �� ���� ���� F & ����� ����������� ��� ��������  
�� ������ ��������� ������� ����� 2 �� � ��� �� ������� �� �!��������� � ���� �� ���" �� �����
����� ������� �� �)��/�� ���� �!�(������� �������)����(��& pIF ��� ������ ���� �!��
������� ��
0��������� ��� *

pIF = min(1, ���(−ΔEIF

kBT
)) ��3�

���� ΔEIF �� ��4������ �!����
�� �� �)��/�� ���� ������ �� �!���� I  �!���� F & �� �� �)�

�/�� 
�
�� �� �!����
�� �ΔEIF < 0�" pIF ��� �
���  � �� �!��������� ��� �)�������(������
�������& ���/� ����� ���� ��� ����
������� �������� ���� �� ������������� c0 ���� �����������
���������" ���� �� �������� ��� ���������� ��������� ������� ��� ��������� �� ����� ��)��" ���
���������� 0���� ����� �� ��������� �� �������� ��� ����� �!���������� �� ���$ �)��� *
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	�� N
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� 	� ��� ��!
���

%�� �#����� �	 �� �&��'�� ����� �� �����	� �� ki�me �	�� �� �� �	��� P  �
�� Pk (
	 ��� �	�� 
��
�� �� �	)������ �������	� ΔEIF  �
��� ΔEr

p  ��� �

ΔEr
p = ΔE0

p + n1VCC − kBT ln(
c0

1− c0
) ��*�

���� ΔE0
p �� VCC ��
������ �
 �
�'�� �������	(
� ��
��� �	"����
� �� n1 �� �
����

�� �	��� �
	�	�� 
��
��� �
 �	�� Pk �� �
�� �� �� �	��� ��	����	(
�� +
 ��#	�
� n1 = 2
��	��� Pk−1 �� Pk+1 
��
����� �	 �� �	�� Pk ��� ���	� �� (
� ������	 �
��	��� � �� �	��� ��
��
ΔEIF = −ΔEr

p � ,� !�
� �����(
�� (
� ���� �

� ��� ��� �	 ΔEIF - � �����"�"�	�� ��	� ���
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����� ���)���
�� ����������� ���
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� �&��'�� 
��
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� ��� �

�"�����
# α �� β ������������ �� �	���
�	��
��	�
� �� �
	��	���� �
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�� 3����� %
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� c0 ����� 10−13 �� 10−8
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�� �� ����� ���� ���!��� P " , 
����� ��� ���� ������ �� ���������
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���
� �����" �� ����
��" , ������ ��� ��� �� �� ��� �� ��� �������� ���
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����� ���	�� �&�� 	�������� �� 	��� ������ 	�� 
����

+ ��	 ������	 m �������� ��	 ������	 
�	 �����	 O(4) �������	 ��� 
�	 �����	 
� ���"����
�&��� �� ������������ 
�	 	���	 	�� �� (����� *�� ,� ���������� 
��� �'�� ���-�� m
	.�"���	� �� 	��������� �� ���"��� 
� �� ����� ����������

,�	 (�����	 � �� / ���	������ ����� ������� ��	 	��������	 �����	  P2b 0 $ 0 *!#  P2b 0
$ 0 $! ��  P2b 0 * 0 )!�

��� �����	 
�	�

����	

1�� 
� ��
���	�� �� 	.	����# �� �	� ����		���� 
� 
��������� ��	 �������	 
� 	����������
�� ������ 
����� 	�� ��	 	���	 P �� O(4)# �����	 ��	�����&����� ΔE0

p �� ΔE0
o(4) # ���	� %�� ��	

�����������	 �2�� ���� �� ��
���# 
� 
��� 
�	 �����������	 3 ������ 
�	����� ����� �����	 
�
���"���# ���	 �&��	 	����	� %�� ��	 �����������	 ���&��� ���	��� ����� 	���	 �� ���� 
���� �'��
�����# ����� 	���	 P �� O(4)# �� ����� �����	 O(4) &��	���	 	��������� ���	 �&��	 ��		� 	����	�

�	 �����������	 3 
��� ����	 ���%�������

,�	 �������	 
� 
�-������	 ������������	 ��� ��� ��������	 �� 4(5 ��� 
� 
��������� ��	
�����������	� �� �� ���	�
����� %�� ��	 �����������	 ����� 	���	 O(4) �� P �������	 &��	��	 ������	
���	 �����	 ���� �� 	��� O(4) 	�� �� (����� )�# �� �� ���������� ��	 �����������	 ��2
��3 
� 6b ��

78



�������� 	 
 ��
��
����� �� ������� ��� �� ������ �� ���� ����������� �� �� ����������� ���
���� �� ��� ��

���
 ��� ��
���� ��� ������� ������� �� ������� � ��� ������ �� ����� �� ������� �b �� ���
 �� ���� !
"��� ����� ������� ����� �� ����������� �� 
����� �� ���#�� ��� �� ���$
������� ��������%�� ��
��� ������� �� �������! &'����� ����������� ��� ������� ���� �� ���$
������� ������!

&'����
�� �'������������ ����� Eint� ������ �� ������ �� �������� ��� ����� ���������� �� ���
�� � ������ %�� ��� ������ �� ������� ���� �(����� ������ �� ���� �� �� �����������! )��� ���
�������� ���� ����� ��������� �� �*�� ���$
������� ���� �� ����� �� ������� �� ������ ��
��� ���������� �� �� ����+�� �������� ,

Eint = Edislo+kC + Ebulk − Edislo+(k−1)C − EC -�./

Edislo+kC ���������� � �'����
�� �'��� ���$
������� ���� �� ����������� ������������ �� k
������ �� �������� �� Edislo+(k−1)C ��� �'����
�� �� �� �*�� ���$
������� ���� k− 1 ������
�� �������! EC -����! Ebulk/ ��� �'����
�� �'��� ������� �������� ����%�� ���� -����! ����/ �����
�� ������� �� �������� ��������%��!

&� 0������ � ��������� ��� ������� �� Eint ���� ��1 ���$
�������� ��2�������� ���� �����
3��� �� ���1 ������ �� ������� �� ���� O(4) ���� �� ����� �� ����������! &���%�� ���1 ��
���
��2������� �� ����� O(4) ���� ��������� ��� ������ �� ������� ���� ������ ���� �� �*�� ����
-���/� ����� ��� �1����� �� ���$
������� �P2b 4 � 4 5 ��������� ��� �� 6�
��� 7-�/!

&'�(��� �'�� ����� �� ������� �� ���� O(4) ��� ���(���� ��������� ���� �� 
��� �'����
��
������ �� 
.�5. �89�� �1����� ���� �� ���$
������� �P2b + 4+ 5 � �: ���1 �������� O(4) �#��
� �#�� ���� ��������! &'��������� �'�� ������� ��� �� ��
�� ; �������� ���� �� ��� ��� ��
+��
��������� -4.�.	 �8/ ��� ������� � �� ���$
������� �P2b + 4 !

&� 0������ � ������� ����� ���$
�������� �� 0������ � ���� �� ���<��� ��� ������ �� ���

���� �� ���� O(4) ���� ��� ����� -���/ ��2������! &� ����������� ��� ����
��� �'�����������
����� ��� 0������1 � �� � �������� %�� ��� ����
��� �� ���� ��� ��������� �2������ ��� ��
����
����� �� ���� �� �'�� ��� ���1 ��������� ���� ���� �� ���$
������� �P2b + 4 + 5 ! "���
�� ������ �� ����������� ��� ���� ����� ���%������ ���� ����� ���������! &�� ���1 ���$
��������
���� ������ �P2b+4+5 a �� �P2b+4+5 b ���� �������������� ��� ������ �� ������� �� ����
O(4) ���� �� �*�� ���� -���/ �� ���� ��� ����� ��2������!

=��� �� ���$
������� �P2b + 4 + 5 b �'����
�� �'����������� Eint ��� ��+� ��������� ��� ���

���� � �� ���$
������� �P2b + 4 �� �� ����� �� ������� ����� -+0, 44 �8/� ������������� �
�P2b + 4 + 5 a -+0, 03 �8/! &� 6�
��� > �������� �� ������� ��� ���1 ���$
�������� �$� ��
���������� ����� ��2������! =��� �� ���$
������� �P2b + 4 + 5 a -6�
! >-�// ��� ������ ��
������� ������
������ ���� ���� ���� -���/ ������! &� �������� ���� ��� ������ �� �������
���
� ��� �� �b� ��� ������ ������������ ���� ���� ��
��
���! ?� �'@ � ���� �� ��� %�'��� �����
����������� �������
������� ���� �� ����� �� ����������! )� ��������� ���� �� ���$
�������
�P2b + 4+ 5 b -6�
! >-�//� ���1 �������� �1���%���� �� ����� ���������! 0��� �'������ ���
�� ��
�������� �������
������� ���� ���������� ���� ����� ���$
�������� �� ����� �� ���� ����������
�� ���� ��� �� 6�
��� >-�/ ��� ����� ����� ��� ���1 ������ �� �������� �� %�� ������ ��� �����
���������! "� ����� �� ��� ���� �� ��� ���������� �� ���������� ��� ������������ ���� ��� ��������
���
�� %�� ���� �%���������� ��1 ������������ �� ���� �� �� ����� �� ���������� �� �b! A�����
���� ����� ���$
�������� �� ������� �� ���� O(4) ��� �� ��
�� i ������
�� ���� ��� ������ ��
������� �� ���� O(4) ��� �� ��
�� ������� j ��� �� ���� �� ������ �� �� �������! ���� ��
��$�
%�� ���� �� ����� �� ���������� �� ������ �b ���1 ������������ �
� ���������� ���� � ������� ��
������!

&�� ������������ �� ���+�� ����
���%�� ���� ����������� � ������ �� ������ �� �'����
�� ��
������� ������ �� "60� EDFT

l � ��$��� ��� ,
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���	 �� ���� �� �������� �����	���
 � ����� ���	�����
����  ! �"�� P1b #��	�� P2b$ �����	���
��� � ��� ����� ���	�� ������������ 	������ #��	��
�"�� �� 	��� 	�� 
��% ������	$ �� ��	 	���	 O(4) &�� 	��� ������	 ��� ���� ������ 
� 	���� '� 
��%
�(��	 ������	 	��� ��
�&��	 ���� 	������ &�� �� ����� O(4) ��������� �	� 	������ �� �����	 
�
���)���� *��! ���	&�� 
�	 �������	 O(4) 
�+������	 	��� 
������	 �"�� �� 	��� 	�� 
��% ������	!
��	 �����	 
� ���)��� 	��� �����	 
��	 �� �(�� ���� #���$� ��	 ������������	 ,P2b - � -
./ �� ,P2b - � - �/ 	��� ���	�����	 	�� �� ������  � Eint �	� ��������� 
������������ ����� ��
������������ ��	��� �� �� �(�� ������������ �"�� �� ���)��� 
� ����	 #0&� 12$! �� EDFT

l

�	� ��������� 
� ����	�� ������ #0&� 1�$� ��	 
��% ������������	 ,P2b - �/ �� ,P2b - ./ 	���
�&��"������	! �� 
�+������ 
�������� �)	��"�� #2!2� �3$ �	� ���)�)������ 
�� � �� �+�� 
� ��
��������� 
� 	4	�����

������������ 5�
������ Eint EDFT
l

P2b Efacile +ΔEd−f 62!7. 62!7.
P1b P2b 62!.� 6�!1.
P2b - � P2b 62!.2 6�!18
P2b - . P2b 62!.� 6�!1.
P2b - � - 8 P2b - � 62!.2 6�! .
P2b - � - . P2b - � 62!81 6�!99
P2b - 8 - . P2b - . 62!8 6�!9:
P2b - . - 9 P2b - . -2!28 6�!11
P2b - � - � P2b - � -2!12 6�!2.
P1b - � P2b - � 62!1: 6�!91

����� 1� ������������	 ��������	 �� ��� ���� ��	&�����	 ��	 ���)���	 	�� ��	 	���	 O(4) 	���

��	 
�	 ����	 #���$ 
�+�����	� ��	 ��������	 
�	 ������������	 �� 
�	 �������	 	��� ��	 �(��	
&�� ���� �� ��)���� ��

������������ 5�
������ Eint EDFT
l

P2b - � - 8 P2b - � 62!8; 6�! 2
P2b - � - . P2b - � 62!8. 6�!9;
P2b - . - 9 P2b - . -2!.. 62!72

EDFT
l = Edislo+npC+noC + (np + no)Ebulk − Edislo − (np + no)EC #1�$

<"�� Edislo+npC+noC ��������� 
� 	4	���� �"�� np �����	 
� ���)��� �� ��	����� ���	��6

��&�� �� no �����	 
� ���)��� �� ��	����� O(4)� Ebulk �� EC 	��� 
�����	 
� �� �(�� �������
&�� ���� Eint� Edislo �	� ��������� 
� 
��=�� 
� 
�	�������� 	��	 ����� 
� ���)���� ���� ��
��
��� ������
4����&��! ��������� 
� ��
������ �	� ��������� 
� �� ������������ 
�>����! ���	�

Edislo = Efacile + 2×ΔEd−f #11$

���� 
��������� ��	 ���������	 
� ��
��� ��������&��! ��������� 
� ����	�� Emod
l �	� 
�6

�����	�� 
� �� ������� 	��"���� ���� �� 	4	���� �"�� np �����	 
� ���)��� �� ��	�����

���	����&�� �� no �����	 
� ���)��� �� ��	����� O(4) �

Emod
l = npΔE0

p + noΔE0
o(4) +

∑
(Vij + VPO + VP + VO) #18$
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���� �� ��� ��

���� ΔE0
p ������ ΔE0

o(4)� ������
�� �� ��
��
����� �� ������ ������ �� ������� �� ���� ����


������� ������ O(4)� �� Vij ��� ������������ ����� ������ �� �������� �� �� ��! �"������� ��
�"��#��$ ������ ��� ������������ ����� �� ��
�� P �� ��� ��
��� O(4) ���� ������������ �� ����
������ VPO� %�� ������������ ����� ������ �� ������� �� ���
 ����� �&�� ��
�� O(4) ����
������ VO� %�� ������������ ����� ���! ��
��� O(4)

i �� O(4)
j $ ������ Vij $ ���� ����������� �����

���������� ���� ��� �&�� �������� ���� �� ���� �'''�� (���� V16 = V45 = V23 ���� �����
V12 = V34 = V65 �� V14 = V25 = V63� )��� ���! ��
��� �������� i �� j ���� (i, j) * (1, 6)
�� (2, 3) �� (4, 5) �� ��� ��������� ���������� �� ��+�������� ��� ���! ���,
�������� ����������
�� ��� �������� ���� ���� �� �&�� ���� �'''� ������ ���� ��� ����� ��+������� ������������� ���
����� V45a ������ V45b��

( ������ ��� ������� ��������� �� -./ ���� ��� ���,
�������� ���������� ���� �� /������ '$ ��
��� �������� �� ���������� ��� ������������ �
� ����� ��� ΔE0

p �� ΔE0
o(4) � %� �"��#�� �����������

������� ������ �� ���������� ������ ��� ��������� �� ���#�� 0

EDFT
l (P2b) = ΔE0

p �12�

EDFT
l (P1b) = 2ΔE0

p + 2VP �13�

EDFT
l (P2b + 1) = ΔE0

p +ΔE0
o(4) + VPO �14�

EDFT
l (P1b + 1) = 2ΔE0

p +ΔE0
o(4) + 2VPO + 2VP �15�

EDFT
l (P2b + 1 + 3) = ΔE0

p + 2ΔE0
o(4) + 2VPO + V13 �16�

EDFT
l (P2b + 1 + 4) = ΔE0

p + 2ΔE0
o(4) + 2VPO + V14 �17�

EDFT
l (P2b + 3 + 4) = ΔE0

p + 2ΔE0
o(4) + 2VPO + V34 �	8�

EDFT
l (P2b + 4 + 5) = ΔE0

p + 2ΔE0
o(4) + 2VPO + V45a �	'�

EDFT
l (P2b + 4 + 5) = ΔE0

p + 2ΔE0
o(4) + 2VPO + 2V45b �	1�

EDFT
l (P2b + 1 + 1) = ΔE0

p + 2ΔE0
o(4) + 2VPO + VO �		�

%�� ���! ������������ ���������� ���� ��� ��
��� �������� O(4) ���� ��� ����� �� ��������$
����� �!������ ������������� %� ���������� �� �� �"��#�� ����� ����� ��� �������� ���������
���� �� /������ 	�

����� 	0 9������� �� ���#�� ����
������ ���������� : ������ ��� ������� -./ �� �� �"��#��
����������� �;�� 12 : 		��

ΔE0
p 
8$62 �<

ΔE0
o(4)


8$3' �<
VP =8$11 �<
VPO =8$'' �<
VO =8$	8 �<
V13 =8$8' �<
V14 =8$84 �<
V34 =8$82 �<
V45a =8$2' �<
V45b =8$2' �<

(,� �� ������,�� �� �����#��$ ��� ������������ ����������� : 8$' �< ������ ��
��
��� �� �� ����
���� �� ������ ��� V45b = V45a� %� ���#�� ����
������ �� ��� ��������� ��������� ���� �� �����
�� �� �������� ���� ��������� ���� �� /������ 2�
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� ��
��� ��������$��� ΔE0
p �� ΔE0

o(4)
	��� ��	 �������	 
�

	���������� �� ������ 
����� ���� ��	�����*����� ��	 	���	 P �� O(4)" V1" V2" V3 �� V4 	���
��	 �����������	 �����	��	 
��	 �� ��
��� �� �����	���
��� ��	�����*����� ��. �����������	 �����
	���	 P �� ���� 
� �� ����� P " ����� 	���	 P �� 	���	 O(4)" ����� 	���	 O(4) �� ���� 
� �� �����
O(4)" �� ����� 	���	 O(4) 
� 
��. �����	 �������	�

ΔE0
p '/"0& �1

ΔE0
o(4)

'/")! �1

VP 2 V1 +/"33 �1
VPO 2 V2 +/"!! �1
VO 2 V3 +/"4/ �1

V45a 2 V45b 2 V4 +/"&! �1

(�	 %�����	 0 ���	�� 5 ��	����� ��	 �����������	 ��		����	 ���� �� 	��� O(4) ���	�� P  � 6�
	��� O(4) 	�� ��� ����� i ���� ��������� �*�� 
��. 	���	 P " 
��. 	���	 O(4) �������	 *��	��	 ��
���� 
� �� �#�� ����� i �� ����	 	���	 O(4) 	�� �� ����� ������� j� 6� 	��� P ���� ��������� �*��

��. 	���	 �������	 *��	��	 �� ���� 
� �� ����� P �� 
��7� 	���	 O(4)� -� �,��" �� 8 � 	�. 	���	
O(4) ��		����	 ��� ���� �!!! " �� �� 	��� � ��������� �*�� 
��. ����	 �!!! �

(� ��
��� �	� ��	�� 	�� 
������	 ������������	 �� ��������� �� *����� 
� ��������� 
� ����	��
�� 9%:" EDFT

l " �� ����� ������� �*�� �� ��
��� ��������$��" Emod
l � (�	 ��	�����	 	��� ���	����	


��	 �� :������ )� (�	 
��. *�����	 ��������	 	��� �� ��� �����
 �*�� 
�	 ������	 ������*�	 ��

�		��	 
� !�;� (�	 �����	 ��	 ���	 ���*�	 	��� ������	 ���	$�� ���	����	 �����������	 	���
��������	 
��	 �� ��
��� ��������$�� ����" ����� ��� �.����� �� ������������ �P2b + ! + 4
+ & + )� �< ��	 �����������	 !'&" !'4 �� 4'& 	��� ��������	� (������� ��	�� ���	�������" �� $��
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V2

V3

V4
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(4)
1O

(4)
6

×
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V4

×

���

������ �� �������������� ��� ������������ ��������� ���� �� ���� O(4) ������� ��� ��� �������

���  ������������ �� ���
 �� �� ��
�� �� ����������� ���� ���� ��
��� �� ���� O(4) �! �� "� ��

�� ��
�� P � #� �������� �������� ��� ��
��� ��� ����������� �� �� ���������� ��� $ �� ���������
������� %� ���� O(4) ��� �� ��
�� i ���� ������
�� ���� ���� ����� ��������&��� ��� �'�����������
V2( ���� ����� �� ���
 �� �� ��
�� i ��� �'����������� V3 �� ����� ����� O

(4) ��� �� ��
�� ������� j
��� �'����������� V4� ���  ������������ ���� �� ���� �!!!� ��� ������������ ����� ��
��� O

(4)�

V1

V2

P
O

(4)
1

×

���

V2

×

���

������ )� �������������� ��� ������������ ��������� ���� �� ���� P ������� ��� ��� �������

���  ������������ �� ���
 �� �� ��
�� �� ����������� �'��� ��
�� �� ���� O(4) �� �� �� ��
�� P � #�
�������� �������� ��� ��
��� ��� ����������� �� �� ���������� ��� $ �� ��������� ������� %� ���� P
���� ������
�� ���� ���� ����� �� ���
 �� �� ��
�� P ��� �'����������� V1 �� ���*� ����� O

(4) ���

�'����������� V2� ���  ������������ ���� �� ���� �!!!� ��� ������������ ����� ��
��� P �� O(4)�

��



�� �������	 
� �� 
�������� 
���� ����	����� 
� ��������
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�������� �� ��������� ��

������ Emod
l � ������� �� �� �� ��
��� ������������ ! �� ������ ������� �� "#$ EDFT

l � %�	

��������	 �����	��	 	��� ��	 �&��	 ��� 
��	 �� $������ '� %��	����� ���(�� �	� 	������� ����

	������ ��� �� ������� 	�� �� ��	����� O(4) ��������� ���	� ��	 
��	 �� �&�� ���� )'''* ��� ��	

�����	 �������	 �� 	��� O(4)� %� 
�(������ ����� ��	 
��+ ������	 �	� ������� ��� �������� ��������

ΔE/〈E〉 )�� ,*� ��� �	� �� ������� 
� �� 
�(������ ����� ��	 
��+ ������	 �� ���� ��������

������������ EDFT
l )�-* Emod

l )�-* ΔE/〈E〉 ),*

P2b . / . 0 1'�/2 1'�03 4�/�

P2b . / . 0 1'�55 15�20 0�6

P2b . ' . / . 0 1'�70 1'�70 5

P2b . ' . 0 . � 1'�26 1/�53 /�22

P2b . ' . 0 . � 1/�5/ 1/�53 5�22

P2b . ' . 0 . 3 1'�25 1/�53 4�''

P2b . ' . 0 . 3 1'�65 1/�53 '/��

P2b . ' . 0 . 3 . � 1'�3� 1'�7/ ''�54

P2b . ' . 0 . 3 . � 1'�04 1'�7/ '7�4/

P1b . ' . 3 1'�46 1'�6/ /�//

P1b . ' . 0 1'�67 1'�6/ /�'4
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�� ��
�� P ���� �� #��(�� P +O(4) ������ ���� �� #���(�� ��� #������� �2� �'����##����
��� ���������� ����� ���, ��
�#��� ���� co(4) = 1/4 ! ����� ��#�������� �� co(4) = 0 ! �����
��#���������

�� ��������� �� cp ��� �� ��
��� �	 ���� ���� /��� ����������� ��� �� �'��
#�������� �� ��
��#�������� "�� �����9�� ��� ��#������� �� cp� �"��������� ! ����� ������� ����"�� �� ������


������� ��� ��� ����� O(4) ��� 2,�� ! 1/4� ��� �� ������������� ��� ��� ����� O(4) ��#���� �� ��
�������� cp ��
#���� �� ���� �� �� ��������� O(4)
P ���� ���� ���� ��.���� �� ������ ������� ���
�� #��(�� �� �� ��
�� P ����� ���
� �7 �

��� ���������� ���� #���� �������� ���� ��� �������������� �� 	** �� �*** ���# ��� ��
��#������� �� �� ������������� �� �������� �� �� ��#�������� �'��� ��� ����� #��"��� "�'!
	* ���#� :� ���#� #�%��� �� ������������� ��� �� ��
�� P ����� �,����#��� �
��� ! 1/2 ���
��� ���� 
����� ���
� �� ��#��������� �� �'��� ���� �������� "�� �'��
#�������� �� cp ���(�

;7
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������ ��� ��������� 
�	 �������������	 cp �� co(4) �� 
������� 
� �� ����������� ���� 
����
�����	 �������������	 c0 �� ������ � �� ���� ��� ��� �!" ��� ���� ��� #���! �� ���� ����
��� ����!� ���� 	�����$�� �� ��	����	�����" ��	 ����#�	 ���� ��	 	���	 P �� O(4) 	��� �����	�����	

� �� �%�� �������" ��� ����� 	�&	������ 
�	������	� '� 	������� �#����� �� ����� ��(��
�	� ������ �� �����	 �����	 �� ���������	 �� ��	 	���������	 )���� ����� 	��� �����	�����	 ��� 
�	
����*� '� +���  ��	�� �����	���� ��	 �����������	 �� 
��, 
� �� ����������� 
� �����" �- ��

�� �� 
������ ������ ����.��� '�	 ����#�	 �� ����� ��(�� 	��� �����	�����	" ���� ���.��
������������� c0" �� �����	 �����	 ���� ��	 �����������	 	���������	 , �� ����������� ��������
����		���� ���� �������� ��� ������������� c0 �� ������ 	��	 
����� 
� ���#���	� /� 
�		��	

� ����� ����������� ��	 ����#�	 	��� 
�	��������	�

�� 
��������� 
� co(4) �

'� ���	���� 
�	 	���	 O(4) 
������ 
��� ��  ���� 
� ����������� �- �� �� �� P �	� 	������
�� ���#���" �� ������ ��� ������ 
�����
�� ��  ���� 
� ����������� ���� ��.����� �� 
�	��������
�	� ������������� 
������ 
� ���#��� ���� cp � 1/2� 0��	 ��  ���� 
� ����������� 
� 012" ��
�3�� 
� �� 
�	�������� ���� %��� 
����� 
� ���#��� �� ��� 
� 	� �� �� ���� �� 	��� ���	����.��
	�� 
��* ������� 4���.��	 	���	 O(4) ������� %��� � ������� ������	" �%�� 	� ������ 
�
���◦� ���� ��� ������������� 
� �� ���� �� ������������� 	�� ��	 	���	 O(4) �	� ���	 
��#���
'� 
������ 
� ����
��� 
� �� ��
��� �	� , ������� ����� 
��	 �� ������ �" �� ������ ������

� �� ��������� 
� �� ������ 
� 	���#����� �� 
������� 
� �� ����������� �� 
� �� ����������� 
�
�����" ����� ������ 	�� �� 5� ��� ���
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������ ��� ��������� ��� �������������� cp ��� ���
�� �� co(4) ��� ����
�� �� �������� �� ��
����������� ���� c0 	! ���� " �#���� �� ����������� $���� �����% &�� ����' ���������� ���
������� ���������� ���� �� (�
��� �	 ����)�� P +O(4)� �� ��� ������� �� ���������� ����������

�� �������� ������� ����*�� �� ������������� co(4) ��� +'�� " �,� ����)�� P +O
(4)
0,25�% -��� ��

���)��. ���� ���*�� ������ ��./� ��� ��
�� ��� ������� ���� �� �#����� ��� " ������ �������% &��
������ ���
�� ������������ ��� ����������� �� ���)�� �� �� ��
�� P ����� ������ �� �� (�
��� 	%
����� ����������� ������ �� ����' ���������� ��� ���������� �� ������������� �� ���
 �� ��
��
�� P *�� ������� ���� 0��� ������������ ����� ��� �#��
��������� �� �� ����������� *��
�����1�� ��� ���������� �� cp �*��������� " ����� ������� ����*�� �� ������������� ��� ��� �����
O(4) ��� +'�� " 1/4 ���� �� ������������� ��� ��� ����� O(4) ������� �� ���� �� �������� cp
��
����� �� ���� �� �#����������� ��������� ����� ����� O(4) �� P ���� ����� ��/������ �� ������
������� ��� �� ���)�� �� �� ��
�� P �����%
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���	 �����������	 ��� ��� �����	�	 ���� 
��������� �� 	���������� 
���������� �
����
� 
� 
��� �����
�	 ������
"�������	 # ����� ��"�� �� 	���������	 $���� ������
%��	��� �� 	"	���� �	� 
�	��
���� ����� ��� ������� � ���	 ����� ����������� ��	

��� �����
�	 	��� ����&������	� '�� ���	 ��		�	 �����������	 ���	 �&��	 ������
��� ��	 
��� ��������	 
������ 
�	 ��	�����	 ����������	�

���	 �� ��
��� 
� �� ����� P 	���� ��	 
��� ��������	 �������� ��� �� 
�	��������
���� (��� 	������ �� ������� �� ���� 
� �� ����� 
� 
�	�������� ���� 
� ���	 
�����	
�������������	 
� ������� �� &����� �� � ����������� ��������� ���	 �� ����� 
�
����������� 
� �)' �� ������������� �� ������� �� ���� 
� �� ����� �	� ������ 
� 1/2
���� ��� ������������� c0 
� �* �����

%� ��
��� ����������� � ��	���� ��� ��������!� �� �+������ ��	 	���	 O(4) 	���	 ��������
	
���� �� ������� ������ 
� �,�� 
� �� 
�	���������
%� ����� ��"�� ������ 
� ������� ��� -�. ����
�� 	�� ��	 �����	 O(4) ������/� � ���	
����� ����������� ��� 	�� ��	 �����	 P  -��. ����
�� 	�� ��	 �����	 P ������/� � ���	
��		� ������������� c0 ��� 	�� ��	 �����	 O(4) �� -���. ����� �** 0 �� 1*** 0 ��	 �����	
O(4) 	� 
�		"�����	���� %� ����� ��"�� ������ ����	 ������ 
�	 
��� �����	 O(4) 
���
������ (i, j) �	� &�
� �� ������� � �� 	��� 	�� 
��� ������ ��� 
� ������� �� ��� 
��� ���
������������� ������ 	�� ��	 	���	 O(4) 
� 1/4�
%� ��
��� ������ ��� �� ������������� �� ���� 
� �� ����� P ������ � �� 	���������� ��
���� 
�	 �����	 O(4)�
%� ����� 
� ����������� ���� �������� �� 
�	�������� �	� � cp = 1/2 �	� ���	 �����2
����� ��� 
��	 �� ��
��� ���
����	������� ���� ��	 �����������	 
� ������ �)' ��
������������� �� ������� 	�� �� ����� 	��� ������ 
� 1/2 �� �� " ���� �� ���	 �������	
	���	 O(4) ������	 ���	 �� ������������� ���	 ��
��������
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���� �����	� 
� ��
�
��� �	 
� ���
������� ��� ���� 
	 �	� 	� ����	��	 �	 ���
��	� ���� �����
��������� 	� ��	����	 �������	 
	 ��� ����
��� �� �	�
� 
	� ���	� �����	� ���� �������� 	� ����
������� ������������� P1b ����	���	 ���� 
	 �������	 ��� ����� �����	� 
	� ����	� ��	���	�
� ���������� ���
��	!���
������� 	� 
 ��������� ��"�� �	 ������	 �#�$ %� ��	������ �� �������	
�� ���� �

��� ��� ��

	��� ��������	� &�	 
� ���
������� �	 �	�� �	 �����	� �	� ����	� �	 ���
��	�

'��� �	 �������	 ���� �

��� � �
��� ���	����	� 
 ��	���	 �	 ��������� 	���	 �	�( ������!
������� ��������&�	� ������	�� ����	�	�� ��� 
� 
������	 �	 �	�	�
� ���� 
� ���
������� ������	 	�
���
��	� 	� ��������� &�	 
	� ����	� �	 ���
��	 ����	�� 
� ���
������� �	���
���	 ���� ��� ���!
�	�	��� )�����	� ���� ���� �����	��	���� * 
� �����
�
��� �	 ����	� �	� ����	� �	 �������	�	���
��� 
� ���
������� ������	 �	 ���
��	�

� �������� �� 	����
�

+� 
������	 �	 �	�	�
� 	���	 �	�( ������������� ��������&�	� ������	� ����
��	�	�� ������	�
�	 ���
��	� P1 	� P2 �,��� ��� 	�� ��
��
�	 * 
 ���	 �	 
� ������	 -). ���� ��	 
����	��
�	 
�/�	 �	 �b 
	 
��� �	 
� 
���	 �	 ���
�������� +	� 
������	� � ��	���	 ����	���	� ���� �	��	
��	����	 �����	 ���� ���� �	 ������	 �&����
	��	� 	� 	0 ��� �	��	�� �	 .���	�� �	01b� �� 	0 ���
����	 �	 ���
��	 �	01��� ���� �	� ��
��
�� ��	 �	�
	 ���
������� �� ���2
	 	�� 	� ������������
��������&�	� 
 ����	 ���
������� 	�� 
�����	 ���� �� ������������ ����
	 ���� ���
��	�

3�	 �	
�(����� ���
�������	 �	 
� 
������	 P1!P2 � ��� 	� ����	��	 
	 ������	 �	 
� ���
�!
������ ������	 ��� ��	 ������������ �������

	� ����	 P12� ����	���	 ��� 
� ,����	 4� �	��	
������������ 	�� ��������	 	� ����� �5��� ���� 
	 �
�� �	 �
���	�	�� (110) 6 �	�( �5��� ����
	�

+
P1

+
P2 [110]

[112][111]

������ �6 ��	��� ������
 P1!P2 ���
��� ���� 
	 ��
��
 -).� ���7	�� ���� 
	 �
�� (111)� +	�
����	� �	 �	� ���� �	����	���� 	� ����� 

��� 	� ���� 	� �������� �	 
	�� �
�����	 
	 
��� �	
[111] 	� ��
��	� + ���� ������
 ����	����� * 
� ������������ ��������&�	 P1 	� 
 ���� ���
 *

� ������������ ��������&�	 P2� +	 �	��	�� �	 .���	�� �	� �	�( ������������� P1 	� P2 	��
b = −1/2[111]� +	 ���
��	 ���� ������
	�	�� 
� 
���	 ������

�	 ����	�

88



�������� 	 
 ���� 
� ������� ��� �� �������� 
� �� 
���������� ��� 
��� �� ��� ��

C1

C2

C3

���

+
E1

+b

+
P12
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+
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+
P1

���

������ �� ���� ���������� ��� �� ���
���� �� ����� 
� �� ���������� ��� �� ���� 
� ������
P1
P2 ����� ��������� ��� 
�������� �� ����� ����� 
��� �� ���� (110) � 
��� ����� �������! E1

�� E2 "���� b = −1/2[111]# �� �� ���� ��������$�� P12 ���� �� ������� 
� ������� ������ 
%�� ������ 
� ��� ���� ����������� �� ����! ����� �� ���� �� �������� 
� ���� ������
� �� ���� 
�
[111] �� ������! �� �� ������� ��� ���������� ��� �� ����� ����� "�# ����� 
� 
�����������

����������� 
� �� ������� 
� ���������� ��������� �� ���&�������� ���������� "�# '�������������
��������$�� 
� �� ����� 
� 
����������� 
����������� 
� ���� ���������� 
��� �� ���� "(((# 
%� �������� �������� P1 ��� ����������� �� ���� 


� ������� 
� ������� b �� �� ���� 
�)���� 
����� 
� �������! 
� ������� 
� ������� −b �����
��������� ��� ���������� ���*� ���������� ���� ����������! ��� ������� ��� +!, �-.b ��

����� 
�
�/������� 
� �� ���&�������� ��������$�� 

0��� ������&�� �� ������ 
� �� �����*��! ���� ����� ������� �� ������ ����� �� ���&��������
P1 �� ����� �������� �������� ���������� P12 ����� �� ������ �� 1����� 2! �� �����*�� 
/�������
������� ����� ��� 
��� ���&��������� ��� ��*� �����! ������ 
� +!3 �-.b 4�� ���� �� �������

� �� �����*�� �������! �� ������ 
/������� ������� �� ������� �� ��5���� �� &� 
� �����*�� ��
���&�������� &���� ������� P12 %� ���� 
� �� �������! ��� ����� ������� 
� �� ���&��������
���������� 6 �������� 7 ������ 
� �� ���&�������� ��������$�� �� ������� 
�� �������� 
� ��
���&�������� ���������� 
��� �� ������� ��� ���������� ��� �� 1����� 	 

0��� ���� 
� ���������! �� �����*�� ����� P1 �� �� ������� ������� 
� �� ���&�������� ����

������ ��� �������� %� �����*�� 
/������� ���������
���� ��� 
� +!82 �-.b "1�� 9# ����� ������
��� ��������� : �/������� 
� ��������� 
� ������� �� ������ 
��� �� ��� �� "+!8, �-#! �� $��
���
 : ������� $�� �� 
���������� 
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� �� 
���������� 

����� �����*�� 
� ��������� ���� <��� �������� : �� �����*�� 
� 0������ 
��� �� ��� ���! 	+
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� � �� ���������� ��������� ��� �� �������� ��������� ��� �� !����� "#

$��� ��������� 
��� ��%��� 
���������� ������� �� ���� ������� �� ������� 
�����# &%�����
��� ������������' �������
 (	' �) ������� ��%* ������ 
� +�,◦� ��� 
����������� ���� 
������� 
�
������� �� ������� ������� ����� �� ��������� 
� -������ �� 
��� ��� �� ��������� 
� ������ 
�

������������# .�� �������� ���
� �� &!/ 
� �� ��������� ��� �������� ���#

� �������	
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0�� 
������������ ���� ���
��� ����� 
��1 ������������� 
�2����� ��������' ���� �� 
��

�������� ������������ 
������# 0�� ������� 
� 
��1 � ��� 
�2����� �
3������ 
��� �� ����
(110) ���� 
������ 
� b/3 ������� (444) ����� ���� ��� �������� ��� �� !����� 5# ���� ��
��� 
��
���������� 
��������� ���� ��� 
��1 �6��� 
� 
������������' K+ �� K−' 
��� �� �������� � ���
��������� 
��� �� ������ ��������# &��� �� ��� 
%�� 
����������� K+ 7����# K−8' ��� 
��1
������ 
� ������� 
� ���� �� 
%����� 
� 
����������� ���� ������� 
� b+ b/3 7����# b− b/38
�� ���� 
� [111] 7!��# 58# 0� 
������� ����� ��� 
������������ K+ �� K− �� ���� 
� (444) ���
����� Δx#

��� �����	� 
� ���
��	��

9�� 
%������� �%������� 
� ��������� 
%��� ����� 
� 
������������' 
��1 
������ 
����

�������� ���� Δx : +b �� 	b ��� ��� ����1��# 0� ������� �������� ���� ������ 
�� 
������

������������ ��� 
��1 ���� ���� ����
� �� ���� 
� (444) ��� Δx# 0� ������ 
� �%������� 
�

����� 
����������� +b 7����# 	b8 ��� ����� ���� 
��� ��� ��;�� 
� 	b 7����# <b8' ���� �	,
������ 7����# 4,<, ������8 
� ���# 0� 
����� 
����������� ��� �������� ��� ������� 
��

����������� 
� 
��=��#

0�� ���������� 
�� 
������������ ����1��� �� &!/ ���� ���������� ��� �� !����� <' ���
�������� �� �������� �� ��������� ����������� �� ���� 
�� �������� 
� 
���������� 
��� ��� 
��1
������� 
� -������# 0�� 
������������ ������� ���� ���� �������' �� ��� ��������� ���� �� ���

� ��� ��� �> ��� 
������������ ��� ��� ������������ ������ ��� ��� ������� 
%������� +,b (?5)#
@�� �� 
����������� K− �� ����� 
� ������� �%��� ��� �� �������� ����������� ���� ��
������������ �����
�����' �� �� ���� ��� 
��1 ������� 
� �������� ���
����# A� ��� * ����� ��� ���
�� ���� ����� Δx �����
��� ��� +b' ��� �� 
����������� ���� Δx : 4b 
��� ��� ��;�� 
� ������
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