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сделан вывод об отсутствии влияния pH на структуру нано-TiO2. Обнаружено, 

что при использовании кислой среды процесс кристаллизации происходит ак-

тивно при невысоких температурах и даже без отжига. Таким образом, показано, 

что предложенный метод получения нано-TiO2 является простым, надёжным и 

малозатратным.  
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Presented work is devoted to theoretical investigation of F+ centers in MgO, CaO, Li2O 

cubic crystals. We additionally focused on effect of hybrid functional exact exchange fraction 

on results reliability. Our study is based on ab-initio calculations performed in 

CRYSTAL09[1] package using Hartree-Fock (HF) approximation and density functional the-

ory (B3LYP[2,3]). Results as to optical absorption of F+ center, surroundings relaxation and 

charge density distribution were obtained. 

 

Представляемая работа посвящена теоретическому изучению F+ центров 

в группе указанных кубических кристаллов с акцентом на тенденции влия-

ния доли точного обмена в применяемом гибридном функционале электрон-

ной плотности на достоверность получаемых результатов. Наше исследова-

ние основано на первопринципных расчетах, выполненных в программном 

пакете CRYSTAL09[1] с использованием приближения Хартри-Фока (HF) и 

теории функционала плотности (B3LYP[2,3]). Атомы описывались полно-

электронными базисными наборами с оптимизированными валентными обо-

лочками. Все расчеты были проведены в рамках периодических граничных 

условий при полной релаксации суперячейки 

В рамках рассмотрения оптических свойств выбранных кристаллов нами 

были рассчитаны энергии поглощения F+-центра. 
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Энергия поглощения F+ центра (эВ) 

Кристалл HF B3LYP40 B3LYP30 B3LYP20 Эксп. 

MgO 7.04 5.78 5.11 4.86 4.92[4] 

CaO 4.86 3.50 1.74 3.32 3.7[4] 

Li2O 5.34 4.57 4.41 4.26 - 

 

Результаты расчетов различными методами, примененными в работе, пока-

зали согласие с экспериментом по пластическим параметрам кристаллов (посто-

янная решетки, объемный модуль упругости).  

Были также произведены расчеты геометрической релаксации суперячейки и 

распределения электронной плотности в окружении F+-центра. Оптимальная 

доля HF-обмена, которая обеспечивает наилучшее согласие с данными экспери-

мента, различна для рассмотренных в работе кристаллов. 
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The Stopping and Range of Ions in Matter (SRIM) is a software package that allows 

using to calculate the parameters of the ions interaction with target material using a 

Monte Carlo method based on a quantum mechanical treatment of ion-atom collisions. 

The purpose of this work is using SRIM software package to simulate the interac-

tion of alpha particle into the material of radiometric filters to estimate the effect of 

alpha particle self-absorption in alpha radiometric measurements, especially in the 

range of Radon and Thoron alpha energy (5-9 MeV). The effect of the filter material 

on the transmitted efficiency of alpha energy is presented in figure 1. As the energy 

increases, the self-absorption of material is decreased. 
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