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Проведено исследование электронной и пространственной структуры примеси La в BaF2. Расчеты
проводились в рамках ab initio метода линейных комбинаций атомных орбиталей, основанного на
приближении Хартри–Фока в модели суперъячейки, реализованном в комплексе программ CRYSTAL98.
Оценки вероятных моделей дефектов, энергий образования и параметров искажений производились в рамках
метода молекулярной статики с использованием программы MOLSTAT. Проанализировано влияние дефекта
на модификацию зонной структуры BaF2.

В ряду щелочно-земельных фторидов особое место
занимают кристаллы фторида бария. Наиболее значимая
особенность электронной структуры BaF2 связана с на-
личием энергетической щели E2g между заполненными
состояниями аниона и катиона, которая более чем в 2 ра-
за меньше „основной“ запрещенной зоны Eg1. Именно
это обстоятельство, связанное с остовно-валентными
переходами или кросс-люминесценцией (CL) позволя-
ет считать BaF2 наиболее быстрым (менее 1 ns) из
известных сцинтилляторов. Существенным фактором,
лимитирующим использование BaF2 в качестве бы-
строго сцинтиллятора, является наличие интенсивной
медленной (не менее 0.6 µs) компоненты люминесцен-
ции (SL — slow luminescence). Эффективным спосо-
бом подавления SL является введение в матрицу кри-
сталла примеси редкоземельных элементов (Re) [1–4].
Практически получены твердые растворы Ba1−xRexF2+x,
где величина x может достигать значения 0.3−0.4
(т. е. 30−40mol.% ReF3), однако при этом кристалл в
целом сохраняет структуру флюорита. Примесь лантана
наиболее эффективно из всех редкоземельных элемен-
тов подавляет SL во фториде бария, улучшая дру-
гие (механическая прочность, радиационная стойкость,
плотность) характеристики многокомпонентных сцин-
тилляторов на базе BaF2 [2]. Существует достаточное
количество предположений о механизме подавления SL,
в той или иной степени согласующихся с экспери-
ментальными данными [4]. Так, авторы [1] указывают
на снижение энергии диссоциации (безызлучательного
распада) (STE) при введении примеси Re в BaF2, что
схоже с известным механизмом термического тушения
экситонной люминесценции в номинально чистом BaF2.
Существенным фактором, влияющим на механизмы CL-
и STE-релаксации, может являться нестехиометричность
фазы твердого раствора Ba1−xLaxF2+x [2]. Это главным
образом может быть связано со встраиванием компенси-
рующих междоузельных ионов фтора не во флюоритную

подрешетку, с искажением структуры и образованием
фрагментов тисанитовой структуры LaF3.
При введении примеси La во фторид бария, безуслов-

но, модифицируется валентная зона (VB) кристалла. Это
может относиться как к изменению VB в целом, так
и появлению дополнительных состояний [4]. Эффектив-
ным путем детального изучения подобного рода про-
цессов является привлечение методов вычислительной
физики и квантовой химии.
В настоящее время для описания кристаллов с де-

фектами наиболее эффективно используется модель су-
перъячейки с применением либо ab initio методов рас-
чета электронного строения [5], либо молекулярно-ста-
тических (MS) методов [6]. В настоящей работе мы
представляем результаты исследования электронной и
пространственной структуры примеси La в BaF2. Мо-
делирование проводилось в рамках ab initio метода
линейных комбинаций атомных орбиталей, основанного
на приближении Хартри–Фока (HF), реализованном в
комплексе программ CRYSTAL 98 [5,7]. Для расчетов
энергий образования и параметров искажений исполь-
зовалась программа MOLSTAT [8,9]. Особое внимание
уделялось исследованию вероятных моделей дефектов,
энергий образования дефектов и искажений в их бли-
жайшем окружении.

1. Модели, методы и параметры
расчетов

Кристаллы BaF2 относятся к кристаллам структурного
типа флюорита с пространственной группой Fm3m. Кри-
сталлическую решетку типа флюорита можно рассмат-
ривать как простую кубическую решетку, образованную
ионами галоида, со встроенной в нее гранецентриро-
ванной кубической решеткой ионов щелочно-земельного
металла (узлами этой гранецентрированной решетки
являются междоузлия простой кубической решетки га-
лоидов). При введении примеси Re3+ в щелочно-земе-
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льные флюоритные кристаллы экспериментально была
показана [10] и подтверждена теоретическими расче-
тами [6] предпочтительность образования простейших
дефектов двух типов посредством структурного внедре-
ния зарядокомпенсирующего междоузельного фтора Fi .
Первый тип дефектов имеет тетрагональную симметрию
типа (100) с расположением Fi в ближайшем к примеси
кубическом междоузлии (NN), второй тип ассоциирует-
ся с Fi , расположенным в так называемом следующем
за NN междоузлии (NNN — next-nearest-neighbour) с
тригональной симметрией (111).
Детальное описание используемых формализмов и

пакета программ CRYSTAL 98 приведено в [5,7]. Для
решения линеаризованного HF-уравнения при постро-
ении блоховских функций для каждого типа атомов
используются базисные наборы (BS) функций гауссова
типа (GFT). Электронная подсистема атома описывается
с использованием линейных комбинаций GFT, с соответ-
ствующими экспонентами и коэффициентами сжатия [5].
Для фтора использовался BS с двенадцатью функция-
ми (7, 3, 1 и 1 GFT для 1s-, 2sp-, 3sp- и 4sp-обо-
лочек), опробованный ранее при расчетах CaF2 [11].
Для Ba и La нами использовались так называемые
эффективные остовные потенциалы (ECP — effective
core potentials) [12] (программый ключ — HAYWSC) и
валентные BS с пятью функциями для Ba (3, 1 и 1 GFT
для 5sp-, 5d- и 6sp-оболочек соответственно) [11] и
шестью для La (3, 1, 1 и 1 для 5sp-, 5d-, 6sp- и 7sp-обо-
лочек) [13]. Расчетные параметры для порогов отсечения
кулоновских и обменных серий, а также по критерию
сходимости самосогласования полной энергии выбира-
лись в соответствии с рекомендациями, указанными в
руководстве CRYSTAL 98 [7]. Программый параметр —
фактор сжатия IS [7], определяющий количество k точек
в неприводимой части первой зоны Бриллюэна, в ко-
торых диагонализируется матрица Фока, — выбирался
равным 8.
В расчетах использовался равновесный параметр ре-

шетки 6.35 Å (экспериментальное значение a = 6.2 Å),
полученный нами по минимуму полной энергии при мо-
делировании бездефектного кристалла BaF2. Переоценка
данного параметра для HF-метода по отношению к
экспериментальному значению является общеизвестным
фактом [5]. Полная энергия фторида бария (первичная
примитивная ячейка — один атом бария и два атома
фтора) с данным значением параметра решетки состави-
ла −224.080337 Hartree.
Присутствие дефекта в кристалле нарушает трансля-

ционную симметрию идеального кристалла. Для возмож-
ности использования периодической модели стандарт-
ным приемом при моделировании дефектных кристал-
лов является использование схемы суперъячейки (SC).
Комплекс программ CRYSTAL 98 имеет мощный и эф-
фективный механизм манипуляций моделями элемен-
тарных ячеек кристаллов: введение и удаление атомов,
создание дефектов, введение искажений в решетке, по-
строение суперъячейки и др. В случае суперъячейки

первичная примитивная ячейка размножается векторами
трансляции SC, причем дефект располагается в центре.
Для моделирования кристалла с дефектом в рамках
CRYSTAL 98 мы оперировали SC с 24 ионами (S24). По-
скольку замещение одного иона Ba2+ ионом La3+ сопро-
вождается внедрением зарядокомпенсирующего междо-
узельного фтора Fi , реальное количество ионов для S24
составило 25. Отметим, что в большинстве работ по
расчетам электронного и пространственного строения
кристаллов с дефектами в периодических моделях
для проведения „чистого эксперимента“ обосновывается
необходимостью рассмотрения SC с большим числом
ионов (до 128 и более) [14–16]. Данное условие явля-
ется необходимым при исследовании случая точечного
дефекта. В нашем же случае при исследовании системы
Ba1−xLaxF2+x значительный интерес могут представлять
результаты и для SC меньших размеров; так, в случае
рассматриваемой нами суперъячейки S24 с дефектом
имеем концентрацию примеси 12.5mol.% LaF3, что ле-
жит в практически значимом диапазоне концентраций
примеси [2].
Необходимым условием, позволяющим сопоставлять

результаты для „дефектных“ суперъячеек различных
размеров, является достоверная передача объемных
свойств бездефектного кристалла для различных суперъ-
ячеек. Достаточно точным параметром этого является
хорошее соответствие полной энергии для SC на еди-
ничную ячейку кристалла [14]. Это условие в нашем
случае выполняется с точнотью 10−5, для рассматривае-
мой бездефектной суперъячейки S24 получено значение,
равное −224.080335 Hartree.
Для определения энергии образования дефекта Edef

в рамках CRYSTAL 98-моделирования нами
использовались следующие значения для энергий
изолированных атомов: −99.37495 Hartree (F) [11],
−24.83430 Hartree (Ba) и −30.77017 Hartree (La) [12].
Значения для бария и лантана получены с учетом ECP.
При этом Edef = ELa − Eperf − Eat

F − Eat
La + Eat

Ba, где ELa
и Eperf — полные энергии дефектной и бездефектной SC,
а Eat

F , Eat
La и Eat

Ba — полные энергии соответствующих
атомов.
Метод MS является простым и эффективным методом

исследования пространственной структуры дефектов в
кристалле. Ранее нами были получены удовлетвори-
тельные результаты по MS-моделированию кристаллов
SrF2 с примесью церия [17]. Метод MS основан на
концепции парных ион-ионных взаимодействий (потен-
циалов). Парный потенциал конструируется из кулонов-
ской и короткодействующей составляющих. При нали-
чии соглашения о величине зарядов ионов построение
MS-модели сводится к определению параметров корот-
кодействующей части парного потенциала, представляе-
мого обычно в стандартной форме Борна–Майера–Ван-
дер-Ваальса. Значения для короткодействующей части
парного потенциала для кристалла BaF2 взяты из ра-
боты [6]. Для описания электронной (безынерционной)
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Рис. 1. Зонная структура кристаллов BaF2 (a), BaF2 : La, суперъячейка S24 (b) и LaF3 (c). Состояния в области отрицательных
энергий относятся к валентной и квазиостовным зонам, в области положительных энергий — к зоне проводимости.

поляризации ионов фтора использовалась оболочечная
модель Дика–Оверхаузера. Параметризация MS-моде-
ли кристалла обеспечила воспроизведение структуры
идеального кристалла; нулевое давление в кристалле
(или минимум полной энергии кристалла при данных
размерах ячейки); воспроизведение экспериментальных
значений модуля всестороннего сжатия и диэлектри-
ческих постоянных кристалла.

2. Результаты и обсуждение

2.1. Э л е к т р о н н а я с т р у к т у р а к р и с т а л л о в
BaF2 и LaF3. В качестве первого этапа исследо-
ваний нами были проведены расчеты с использова-
нием CRYSTAL 98 электронной структуры „бездефект-
ных“ кристаллов BaF2 и LaF3. Последовательные рас-
четы электронного строения кристаллов LaF3 (триго-
нальная тисанитовая структура, пространственная груп-
па P−3C1 [18]) до настоящего времени вообще от-
сутствовали. Отметим, что для всех рассматриваемых

нами систем (BaF2, LaF3, BaF2 : La) полученные значе-
ния ширины запрещенной зоны существенно завышены.
Такая переоценка характерна для всех традиционных
реализаций HF-приближения [5].
Полученная зонная структура фторида бария

(рис. 1, a) удовлетворительно согласуется с известными
экспериментальными и расчетными данными [19,20].
В соответствии с расчетами валентная зона кристалла
главным образом формируется F2p-состояниями, а
нижние уровни зоны проводимости обусловлены
6s- и 5d-состояниями бария. Ширина VB кристалла
(1Ev) составила 1.9 eV; Eg2 — 4.84 eV; ширина первой
остовной зоны (Ba5p) — 0.9 eV. Эффективные заряды
QBa = +1.904 и QF = −0.952 |e|, полученные из
распределения плотности заряда по Малликену,
свидетельствуют о чисто ионном характере химической
связи в данном соединении.
На рис. 1, c представлена зонная структура LaF3.

Подчеркнем, что 1Ev для этого кристалла на 1.9 eV
больше, чем для BaF2. Этот факт объясняется зна-
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Рис. 2. Модельная TDOS (1) и XPS-спектр (2) кристалла
LaF3. Состояния в области отрицательных энергий относятся к
валентной и квазиостовным зонам, в области положительных
энергий — к зоне проводимости.

чительно более сложным кристаллическим строением
(24 атома в элементарной ячейке, три неэквивалентных
иона фтора) кристаллов LaF3 по сравнению с BaF2.
Рассчитанные эффективные заряды для неэквивалентных
ионов фтора составили −0.898, −0.872 и −0.866 |e|.
Укажем другие параметры зонной структуры, полу-
ченные в результате расчета: Eg2 — 8.16 eV; шири-
на La5p-зоны — 1.3 eV; энергетический зазор между
зонами F2s- и La5s-состояний — 2.99 eV. Об аде-
кватности модельного описания электронной структу-
ры LaF3 можно судить по удовлетворительному соот-
ветствию относительного положения пиков модельной
общей плотности состояний (TDOS) и эксперименталь-
ного спектра рентгеновской фотоэлектронной спектро-
скопии (XPS) [21] (рис. 2). Заметная неэлементарность
пика F2p, по-видимому, обусловлена наличием незна-
чительной кулоновской анизотропии регулярных ионов
фтора в кристалле.
2.2. MS - м о д е л и р о в а н и е п р о с т р а н с т в е н н о й

с т р у к т у р ы д еф е к т а La в BaF2. Для расчета
энергий образования и взаимодействия между дефекта-
ми в методе MS использовалась модель периодического
дефекта. В таблице показана зависимость энергий об-
разования диполя [La3+−F−i ] в BaF2 от концентрации
диполей для SC с 12, 24, 48 и 96 ионами. Наши
расчеты подтверждают, что образование NNN-дефекта
в BaF2 выгоднее, чем образование NN-дефекта. Резуль-
тат для изолированного (точечного) дефекта (0.16 eV)
удовлетворительно соответствует известным литератур-
ным данным (0.123 eV) [6]. Отметим, что в CaF2 и
CrF2 ситуация обратная. Традиционно это модельное
различие в структуре дефектов для кристаллов CaF2

и BaF2 связывают с различием в постоянных решет-
ки [6]. Мы попытались проанализировать эту ситуацию
более детально, основываясь на MS-раcчетах различных
вкладов в энергию образования дефекта. Приведенные
в таблице значения MS-энергий образования диполей
рассчитаны по формуле Edef = ELa − Eperf, где ELa —
энергия кристалла, в котором один ион Ba2+ заменен

на ион La3+ и в соседнее междоузлие помещен ион F−;
при этом считается, что ион Ba2+ удален из кристалла
на бесконечность, а ионы La3+ и F− внесены в кри-
сталл из бесконечности. Из этих рассуждений ясно, что
MS-энергии дефектов не могут по абсолютной величине
совпадать с HF-энергиями; разности энергий ENN и ENNN
должны быть сравнимы.
Из таблицы следует, что при росте концентрации де-

фектов образование NNN-дефекта становится все более
предпочтительным по сравнению с NN-дефектом. Обсу-
дим детали образования NNN-диполя для случая S24.
Начальная энергия суперъячейки с NN-дефектом (без
учета релаксации) равна ELa = −215.35 eV и форми-
руется из двух частей: −237.67 eV дает кулоновский
вклад и +22.32 eV вносит короткодействующая состав-
ляющая; начальная энергия системы с NNN-дефектом
равна −214.55 eV и формируется из −236.85 eV ку-
лоновского вклада и +22.31 eV короткодействующей
составляющей, т. е. короткодействующие составляющие
до релаксации кристаллической решетки равны для
обеих позиций дефекта. При этом более выгодным
является образование NN-дефекта. Ситуация меняется
на противоположную после релаксации решетки. Конеч-
ная энергия NN-диполя равна −218.96 eV (с кулонов-
ским вкладом −242.89 eV и вкладом короткодействую-
щей составляющей +23.93 eV), а энергия NNN-дефек-
та равна −219.51 eV (с соответствующими вкладами
−243.62 eV и +24.11 eV). В результате выгодной ока-
зывается NNN-позиция диполя. Если из указанных ве-
личин ELa вычесть энергию бездефектного кристалла
(в методе MS она равна Eperf = −194.22 eV), получим
значение Edef, приведенные в таблице.

Таким образом, предпочтительность образования NN-
или NNN-дефекта является следствием релаксации ре-
шетки кристалла, и определяющий вклад при этом
вносит кулоновская компонента. Релаксация „широ-
кой“ решетки BaF2 (по сравнению с плотной решет-
кой CaF2) создает более выгодные условия для образо-
вания NNN-дефекта.
Рассмотрим характер и величину релаксации кристал-

ла вблизи [La3+−F−i ]-диполя в кристалле BaF2 для
случая S24. В NNN-диполе благодаря симметрии дефек-
та существенный сдвиг испытывают лишь ионы фтора
ближайшего окружения иона La3+, при этом семь ионов

Энергии образования (в eV) диполя [La3+−F−
i ] в NN- и

NNN-конфигурациях с учетом релаксации (по результатам
MS-моделирования). 1E = ENN − ENNN. Данные для S∞ соот-
ветствуют случаю изолированного (точечного) дефекта

Суперъячейка ENN ENNN 1E

S12 −24.00 −25.30 1.30
S24 −24.76 −25.28 0.52
S48 −24.83 −25.12 0.29
S96 −24.86 −25.07 0.21
S∞ −24.86 −25.02 0.16
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фтора ближайшего окружения сдвигаются из своих ре-
гулярных позиций на 4.8% к лантану (здесь и далее про-
центы от параметра решетки кристалла), а оставшийся
фтор (наиболее удаленный от Fi по диагонали (111) из
восьми NN-ионов фтора) смещается на 4.7%. Остальные
ионы фтора испытывают лишь незначительную релак-
сацию, например ионы второй координационной сферы
иона лантана смещаются лишь на 1.0−1.4%. Ближайшее
окружение второго компонента диполя дефекта (шесть
ионов бария) сдвигаются из своих регулярных позиций к
междоузельному фтору на 1.8%. Для случая NN-диполя
ионы фтора первой координационной сферы La3+, а
также находящиеся между ионами лантана и междо-
узельного фтора испытывают смещение 3.8% к лантану,
остальные четыре NN-иона фтора релаксируют в этом
же направлении на 4.0−4.5%. Ион La3+ смещается
на 1.25% в сторону междоузельного фтора, который
испытывает релаксацию в том же направлении на 2.8%.
Ближайшие к зарядокомпенсирующему фтору ионы ба-
рия испытывают релаксацию 1.9% в направлении Fi .
Отметим, что учет релаксации ионов Ba2+ первой
сферы Fi является важным фактором. Если не учиты-
вать этого смещения, NN-дефект становится выгоднее
NNN-дефекта.
2.3. CRYSTAL 98 - м о д е л и р о в а н и е BaF2 : La в

м о д е л и с у п е р ъ я ч е й к и. Учет искажений, возникаю-
щих в окрестности дефекта при расчетах зонными мето-
дами, является сложной задачей, поскольку связан с из-
менением не только локальной, но и пространственной
симметрии задачи. Часто ограничиваются рассмотрени-
ем симметричных искажений одной-двух координацион-
ных сфер дефекта. Опыт использования CRYSTAL по-
казывает, что электронная структура дефектных систем
хорошо передается при учете уже первой координацион-
ной сферы дефекта; учет второй и более далеких сфер
приводит только к незначительному уменьшению энер-
гии образования дефекта [14]. Исходно при моделирова-
нии Ba1−xLaxF2+x в рамках CRYSTAL 98 нами использо-
вались параметры релаксации, полученные MS-методом.
Поскольку, как это следует из MS-расчетов, релаксации,
возникающие во второй координационной сфере, неве-
лики, мы при расчетах La в BaF2 для NN- и NNN-
комплексов учитывали релаксацию только ближайшего
окружения дефекта. Расчеты полной энергии (S24) по
программе CRYSTAL 98 показывают, что образование
NNN-дефекта в кристалле фторида бария на 0.65 eV
более выгодно, чем NN-дефекта, что близко к значению,
полученному методом MS (0.52 eV). Равновесная конфи-
гурация дефекта в рамках зонных расчетов может быть
получена минимизацией полной энергии суперъячейки.
Для суперъячейки S24 нами минимизировалась полная
энергия при варьировании релаксации сначала NN-ионов
фтора лантана, а затем ближайших к Fi ионов бария
(рис. 3). Значения релаксаций, определенные таким
образом, оказались для FNN на 0.7% меньше, а для BaNN
на 0.2% больше аналогичных значений, полученных при
MS-моделировании.

Рис. 3. Полная энергия суперъячейки S24 кристалла BaF2 : La
как функция релаксации первой координационной сферы де-
фекта. Полная энергия минимизировалась при варьировании
релаксации сначала NN-ионов фтора лантана (1), а затем
ближайших к Fi ионов бария (2).

Рис. 4. Карты полных (верхняя) и разностных (нижняя)
зарядовых плотностей в плоскости (110) BaF2 : La, суперъячей-
ка S24. Интервалы изолиний составляют 0.01 и 0.001e/r 3B
(r B — боровский радиус) для полных и разностных карт
соответственно. Сплошные, штриховые и штрихпунктирные
линии относятся к положительным, отрицательным и нулевым
значениям плотности соответственно. Разностная карта полу-
чена относительно суперпозиции изолированных ионов Ba2+,
F− и La3+ .
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Модельная зонная структура системы Ba1−xLaxF2+x

для случая суперъячейки S24 и NNN-дефекта показана
на рис. 1, b. На рис. 4 представлены полные и раз-
ностные карты зарядовой плотности для рассматрива-
емой концентрации лантана в BaF2. Анализ рис. 1, b
показывает, что качественное изменение электронного
строения кристалла фторида бария при переходе к де-
фектной системе связано не только с появлением самого
дефекта замещения (лантана), но и с появлением с
зарядокомпенсирующей примеси Fi . В запрещенной зоне
кристалла появляется группа состояний, соответству-
ющих Fi2p и расположенных на расстоянии ∼ 1.7 eV
от потолка валентной зоны. Помимо этого ширина VB
увеличивается до 2.2 eV. Такое увеличение 1Ev по
сравнению с BaF2 (1.9 eV) обусловлено кулоновским
воздействием диполя [La3+−F−i ] на окружающие ионы
и как следствие возникновением анизотропии ионов
фтора, образующих различные координационные сферы
дефекта. Анализ распределения зарядовой плотности
по Малликену показывает, что в суперъячейке S24,
соответствующей дефектной системе, имеется четыре
типа неэквивалентных ионов фтора с зарядами −0.947,
−0.938, −0.944 и −0.958 |e|. Из кристаллографических
данных следует, что первые два типа ионов ассоцииру-
ются с релаксирующими ионами из первой координаци-
онной сферы дефекта (расстояние La−F равно 2.49 Å),
причем ионы второго типа одновременно близки и
междоузельному фтору Fi (3.01 Å). Ионы третьего типа
находятся в первой координационной сфере Fi (рас-
стояние Fi−F равно 2.75 Å), а ионы четвертого типа
удалены от компонент диполя дефекта более чем на 5 Å.
Существование нескольких типов ионов фтора в дефект-
ной суперъячейке S24 хорошо отражается на разностной
карте зарядовых плотностей системы (рис. 4).
Обсудим более подробно влияние релаксации вокруг

дефекта как на макроскопические свойства системы, так
и на модификацию зонной структуры (суперъячейка S24,
NNN-дефект). В соответствии с нашими результатами
при моделировании в рамках CRYSTAL 98 с учетом
релаксации первой координационной сферы дефекта
энергия образования дефекта уменьшается от 8.368
до 5.303 eV; Fi2p-состояния опускаются вниз на 1.6 eV
относительно потолка VB; ширина VB уменьшается
на 0.5 eV и сама зона становится менее дисперсной;
La5p-состояния поднимаются вверх на 3 eV и величина
зазора между F2p- и La5p-зонами становится более
близкой к таковой для LaF3.
Итак, выполненные в данной работе исследования, ба-

зирующиеся на использовании HF-приближения, позво-
лили установить характер изменения зонной структуры
BaF2 при введении примеси лантана и оценить энер-
гию образования дефекта. Показано, что модификация
валентной зоны кристалла обусловлена кулоновским
воздействием диполя [La3+−F−i ] на окружающие ионы.
В рассматриваемом нами случае (суперъячейка S24 с
дефектом) оценены границы пространственного влияния
диполя дефекта на электронную подсистему кристалла.

Результаты исследования пространственной струк-
туры дефекта согласуются с известными литератур-
ными данными о предпочтительности образования
NNN-дефекта в BaF2 по сравнению с NN-дефектом.
Несмотря на использование принципиально различных
схем описания ион-ионных взаимодействий, в рамках
MS- и HF-приближений получены близкие результа-
ты по оценке разности энергий образования NN- и
NNN-дефектов.
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