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В молекуле SiO2 взаимодействие атома кислорода О с ра-

дикалом SiO определяется ковалентной и ионной связями [1]. 

Средний ковалентный радиус молекулы SiO2 равен ~ 1,49 Å. 

Рассчитанная на основании этих данных энергия ковалентной 

связи составила 0,743 эВ. Доля ионной связи, определенная по 

методу Коулсона [124], равна 71 %. Следовательно, энергия 

ионной связи имеет величину 4,898 эВ. Результирующая энер-

гия разрыва связи О–SiO равна 5,64 эВ, а экспериментальная 

величина – 5,66 эВ [2].  
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Угол между связями кислорода в молекуле SiO2 изменяется 

от 130
о
 до 160

о
 с наиболее вероятным значением 144

о
 [3].  

Кремнеземное стекло (кварцевый песок) пребывает в виде 

β-модификации (см. рисунок 1), которая представляет собой гек-

сагональную структуру размером 4,913–5,405 Å [4].  

 
а) вертикальное направление; б) горизонтальное направление 

Рисунок 1 – Структура β-модификации кремнеземного стекла 

Центральная молекула взаимодействует с шестью молеку-

лами в горизонтальном и в вертикальном направлениях на 

удалениях соответственно 4,913 Å и 3,917 Å. Для наиболее 

вероятного угла между связями атомов кислорода – 144° ре-

зультирующая энергия связи частиц в вертикальном направ-

лении (см. рисунок 1 а) составит Ерез1 = 0,006+0,384 = 0,39 эВ, 

а в горизонтальном направлении (см. рисунок 1 б) Ерез2 = 

0,001+0,205 = 0,206 эВ. Результирующая энергия связи частиц 

в кластере, то есть энергия образования кластера  

равна 3,576 эВ [1]. 

Молекулярные кластеры представляют собой макромоле-

кулы, ковалентная и ионная связи между которыми пренебре-

жимо малы вследствие их больших размеров. Поэтому для 

большинства веществ, в том числе и для кремнезема, связь 

между кластерами определяется в основном диполь-

дипольным взаимодействием. 

Кластерная решеточная структура кварцевого стекла, по-

строенная на основе минимума потенциальной энергии взаи-

модействия, изображена на рисунке 2 [1]. 
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Рисунок 2 – Кластерная решеточная структура  

кварцевого стекла 

Для β-модификации (рисунок 2) энергия связи бинарного 

взаимодействия в горизонтальном направлении составляет 

0,355 эВ, а в вертикальном направлении – 0,879 эВ [1]. Меж-

кластерные пустоты являются столбообразными и представ-

ляют собой чередующиеся ромбоэдрические пирамиды разме-

ром у основания 7,08 Å с усеченными вершинами до размера 

4,26 Å. Внешняя поверхность состоит из чередующихся гекса-

гональных пирамид со знакопеременными электрическими 

зарядами дипольных электрических моментов [1]. 

Если заполнить столбообразные пустоты другими атомами, 

молекулами или кластерами, то кремнеземное стекло резко 

улучшит свои эксплуатационные и качественные характери-

стики. Вследствие этого может быть рассмотрена возмож-

ность заполнения столбообразных пустот посредством нане-

сения вакуумно-плазменных покрытий. 

В процессе формирования вакуумно-плазменного покрытия 

на стекле вначале происходит заполнение межкластерных пу-

стот, а затем на поверхности, вследствие конденсации, проис-

ходит формирование сплошной пленки из атомов титана. По-

следующий напуск в вакуумную камеру реакционного газа 

(азота) приводит к образованию молекул нитрида титана. 

Технология вакуумно-плазменного осаждения покрытий поз-

воляет преобразовать моноатомную пленку титана в моно-

атомную пленку нитрида титана. В результате, можно обеспе-

чить заполнение межкластерных пустот на поверхности ато-

мами титана, а затем нанести моноатомную пленку титана  
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и преобразовать ее в моноатомную пленку нитрида титана. 

Структура такого модифицированного поверхностного слоя 

изображена на рисунке 3.  

Титан, заполняя углубления между пирамидами, в β-

модификации одновременно взаимодействует с тремя класте-

рами SiO2. Ковалентная связь 9∙10
-4

 эВ. Интеграл перекрытия 

равен 1,3∙10
-5

. Используя метод Коулсона [2] получаем, что 

доля ионной связи равна 82,5 %, а энергия ионной связи имеет 

величину 1,94 эВ. Результирующая энергия связи атомов ти-

тана с окружающими кластерами в β-модификации SiO2 равна 

5,823 эВ. Таким образом, атомы титана, находящиеся в меж-

кластерных углублениях, настолько прочно связаны с осно-

вой, что величина этой связи превосходит связь молекул SiO2 

внутри кластерного образования. 

 
1 – кластеры SiO2; 2 – атомы титана; 3 – молекулы TiN 

Рисунок 3 – Структура кремнеземного стекла β-модификации 

после осаждения TiN покрытия вакуумно-плазменным методом 

Молекулы TiN с атомами титана связаны ковалентной свя-

зью, имеющей величину энергии 0,129 эВ и ионной связью, 

энергия которой равна 3,163 эВ [1]. Результирующая энергия 

связи составляет 3,292 эВ. Молекула TiN с кластером β-

модификации SiO2 связана только диполь-дипольным взаимо-

действием, энергия которого равна 0,326 эВ [1]. Латеральное 

взаимодействие молекул TiN для β-модификации в мономоле-

кулярном слое равно 0,143 эВ [1]. 

  



29 

 

 

 Энергия связи между молекулами TiN в вертикальном 

направлении (рисунок 3) составляет 0,978 эВ. Таким образом, 

в направлении от поверхности покрытия к основе соблюдает-

ся принцип положительного градиента, что обеспечивает 

формирование износостойких покрытий. 
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На рисунке изображена конструкция защитного лентопро-

тяжного механизма. 

На двери вакуумной камеры (1) располагается съемное 

смотровое окно (2), на котором болтом закреплен кольцевой 

кронштейн (4). На кронштейне с помощью планки закреплен 

диффузионный датчик (3). Шаговый электродвигатель (6) 

расположен на приваренном к двери кронштейне (5). Через 




