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The aim of this work is to study the optical properties of the nanoparticle-matrix interface 
for SiO2 implanted with zinc ions. The structural models of the interfaces silica-Zn, silica-
ZnO and silica-willemite are selected and their geometric optimization is carried out. 

 
В настоящее время кремний является одним из базовых для электроники 

материалов. Диоксид кремния, являющийся широкозонным прозрачным 
изолятором, находит множество применений как в кристаллической, так и в 
аморфной фазах. Внедрение металлических и полупроводниковых частиц в 
основную матрицу диоксида кремния — это эффективный метод изменения его 
электронной структуры и физических свойств, в ходе которого, в частности, 
происходит внедрение центров свечения в матрицу оксида [1].  

Система SiO2:Zn, полученная путем имплантации ионов Zn в диоксид 
кремния с последующим отжигом, может содержать различные 
цинкосодержащие фазы, включая металлический цинк, ZnO или Zn2SiO4. 
Определение типа нановключений в имплантированные и отожженные матрицы 
SiO2 требует сочетания экспериментальных методов оптической спектроскопии 
и методов ab initio моделирования.  

Целью данной работы является теоретическое исследование оптических 
свойств интерфейса наночастица-матрица для SiO2, имплантированного ионами 
цинка. В ходе работы выбраны структурные модели интерфейсов SiO2:Zn, 
SiO2:ZnO и SiO2:Zn2SiO4 (см. Рис. 1), для которых было проведено 
моделирование оптических свойств методом DFT.   

 



ФТИ-2023 

367 
 

 

 
Рис. 1. Пример структуры интерфейса наночастица цинка - матрица SiO2 

 
Сравнение полученных в ходе моделирования результатов с показателями 

реальных образцов показало, что модельный спектр оптического отражения 
структуры SiO2:ZnO в целом соответствует среднему уровню отражения из 
литературных источников [2]. Таким образом, результаты численных 
экспериментов в сочетании с экспериментальными спектрами могут быть 
использованы для идентификации цинк-содержащих фаз в составе 
имплантированной системы SiO2:Zn. 
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