Солнечные батареи давно зарекомендовали себя как неисчерпаемый, экологически безопасный альтернативный источник энергии.  Обычно солнечные батареи производятся на основе кремния и его гидрированных модификаций. Большим минусом солнечных элементов является их низкий кпд, что связано с  постепенным падением фототока под действием солнечного света с энергией более 1.3 эВ(эффект Стаблера-Вронского).  С помощью спектроскопии ЭПР была найдена связь эффекта Стаблера-Вронского с фотоинициированным разрывом связей Si-Si в решетке кремния [2]. Знание структуры гидрированного  кремния (ГК) и процессов, протекающих в нем при облучении, будет полезным для улучшения работы солнечных батарей.
При построении модели аморфного ГК(именно такая модификация кремния наиболее проста в получении и дешева, процессы деградации в АГК менее выражены , чем в негидрированном кремнии) учитывали экспериментальные данные по анализу данного вещества: его плотность, наличие областей с близким порядком [4], существование полостей в объеме и их размера [5]. В работе мы “генерировали ” разрыв Si-Si связей, создавая вакансии кремния в объеме кристалла (вынимались последовательно только соседние атомы Si), и затем насыщали их водородом.

Расчеты проводили в программе CRYSTAL06 [1] и VASP5.2 [3] методом ТФП.  Эти программы в расчетах используют разные базисы: в CRYSTAL06 кристаллические орбитали представляют как линейную комбинацию атомных орбиталей (КО ЛКАО), в VASP5.2 используется базисный набор из плоских волн. Интерес представляет сравнение результатов вычислений в этих программах.

После оптимизации геометрии был проведен расчет частот ИК спектра.  В результате, оказалось возможным выделить модели с частотами, лежащими в диапазонах, сопоставимых с экспериментальными. 

В настоящее время ведется работа по расчету интенсивностей ИК спектра.  Таким образом, будет получен теоретический спектр, который можно сравнить с экспериментальным и судить о правильности построенной модели.
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