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 Независимое определение параметров потенциальных функций, учитывающих ионно–
ковалентные взаимодействия между частицами, в пределах имеющихся компьютерных мощно-
стей возможно с помощью квантово–химических методов, основанных на расчетах электронной 
структуры. Одним из таких методов является метод MNDO (Modified neglect of diatomic differen-
tional overlap).  
 В работе проведено исследование влияния атомов ближайшего окружения на энергетику 
элементарного кремнекислородного комплекса. В частности изучалось влияние атома бора, 
внедренного в сетку кремнезема, на двухцентровую энергию мостSi O− , при условии разме-
щения атома бора в различных координационных сферах мостикового кислорода.  
 Построение потенциальных кривых проводилось на основе квантово–химического анализа 
структурных группировок 6 5SiBO ( ),A  2 9 7Si BO ( ),A  3 11 7Si BO ( ),A  4 15 11Si BO ( )A , состоящих из 

элементарных структурных комплексов 4
4(SiO )− и 3

3(BO )− . Выявлено, что присутствие атома бо-
ра в первой координационной сфере мостO  существенно влияет на энергию фиксированной 
пары атомов 

мостSi OE − , в том числе и на глубину потенциальной ямы по сравнению с чисто 
кремнеземными комплексами. 
 Приведены полученные потенциальные кривые для связей Si—O—(Si) и Si O—(B) 
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