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Defekte 
 
Optische Charakterisierung von Glasfehlern 
 
Raman-Spektroskopie 
Mittelordnungs-Effekte: Raman Defektbande D1 (495 cm-1)  

und D2 (606 cm-1) 
 

D  Dreifachring          D   Vierfachring
2 1

Silizium Sauerstoff

130.5°
160.5°

109,5°  
606 cm-1 Fläche unter Bande ⇔  fiktive Temperatur 
 
IR-Absorption 
 Si-OH 3650 cm-1 
 Si-H 2250 cm-1 
 
UV-Absorption 
 ≡Si·  Si≡ + e- 210 nm (5.8 ev) E´-Zentrum 
 ≡Si·  ·Si≡  240 nm (5 eV) neutrale Sauerstoff  
   Leerstelle 
 
 
 
 

Reaction of hydrogen with silica 

≡ Si - O - Si ≡  +  H2                      ≡ Si - OH   +  ≡ Si - 
H

γ-radiation
≥ 2000 °C

≡ Si - O - O - Si ≡   + H2                  2   ≡ Si - OH 

2  ≡ Si - O - Si ≡   + H2                      2   ≡ Si - OH  +  ≡Si - 
Si ≡

2  ≡ Si - O - Si ≡                     ≡ Si - O - O -  Si ≡  +  ≡ Si - Si 
≡  
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Reaktion von H

2
O und H

2
 mit Kieselglas 

Typ I γ-Strahlung, > 1500 °C 
3 ≡Si-O-Si≡ + 2 H

2
   3 ≡Si-OH +  ≡Si-H +   ≡Si· 

·Si≡ 

4135 cm-1 3650 cm-1 2250 cm-1 240 nm 

 
Typ II   
2 ≡Si-O-Si≡ + 3H

2
+ O2 2 ≡Si-OH + ≡Si· 

·Si≡ + 2 H
2
O 

 
Typ III  
 SiCl4 +  2 H

2
  + O2     SiO2  +  4 HCl 

  ≡Si-O-Si≡ +   H
2
O      2 ≡SiOH  

 
Typ IV 
  SiCl4 + O2   SiO2  +  2 Cl2 

  ≡Si-O-O-Si≡ + H
2    2 ≡Si-OH 

 
Typ V, Sinterglas 
  2 ≡Si-OH  +   Cl

2
   ≡Si-Cl  +  HCl  + 1/2 O

2
  

 
Frenkel Defekt 
  ≡Si-O-Si≡          ≡Si-O-O-Si≡ +   ≡Si· ·Si≡ 
 
 

 
 
≡ Si-O-Si ≡  +  H2       ≡ Si· ·Si ≡  +  2 ≡Si-OH 
   

    
 
reduzierend  oxidierend 
 
 
≡Si· ·Si≡ + H

2
  2 ≡Si-H ≡Si· ·Si≡  + 1/2 O

2
 ≡Si-O-Si≡ 

 
≡Si-H +≡Si-OH ≡Si-O-Si≡ +H

2 2 SiO  + H
2
O   2 ≡Si-

OH 
 
Me + H

2
O  MeO  +  H

2 SiO +H
2 +nMe Si Men +H

2
O 

 
SiO

2
+2MeO SiO +Me

2
O

3 ≡Si-O-Si≡ +Me
2
O

3
≡Si-O-O-

Si≡ +MeO 
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erste Brillouinzone

!/2ak

T

S
R

P

Q

O

akustisch

optisch

"

2!(2g/m2)
1/2

2!(2g/m1)
1/2

2![2g(    +    )]1/2

m2

1
m1

1

m1 m2

lineare, diatomare Kette:

 

 

λ

λ

λ=∞

λ=∞

T

S

R

P

Q

O  
 
 

nicht brückenbildender
Sauerstoff (NBO)

brückenbildender
Sauerstoff (BO)

Netzwerk-
wandler

Si

 
 
 

0 200 400 600 800 1000 1200

Wellenzahl (cm-1)

    -Quarz

ß-Quarz

  -Cristobalit

ß-Cristobalit

Kieselglas

(SiO
4
)2--Molekül E F

2
A

1
F

1

A
1

A
1

A
1

A
1

A
2

A
2

A
2

A
2

EEEEEEEE

!

!

 
 
 



Angewandte optische Spektroskopie  Universität des Saarlandes 
Vorlesung im GRK, SS 2003  Lehrstuhl Pulvertechnologie  
„Eigenschaften und Charakterisierung von Hochleistungswerkstoffen“  

7 

Eigenschwingungen eines AB4-Moleküls  
 
 
Molekülschwingungen 
 
Klassifizierung von verschiedenen Kieselgläsern 
 
Typ I 
Elektrisches Schmelzen in einem Tiegel 
 Vakuum oder H

2
/N

2
 

 Bergkristall oder Sand 
Typ II 
Sand wird in eine Flamme eingeführt 
 H

2
/O

2
 

 Bergkristall oder Sand 
Typ III 
Flammhydrolyse H

2
/O

2
 

 SiCl
4
 

Typ IV 
Oxidation in einer Plasmafackel 
 O

2
 - Plasma 

 SiCl
4
 

Typ V 
Flammabscheidung nanoskaliger Teilchen (VAD) 
 H

2
/O

2 + He/ Cl
2 - Vakuum 

 SiCl
4
 

Typ VI 
Sol-Gel Verfahren He/ Cl

2 - Vakuum 
 Si(OR)

 4
 + H

2
O 
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Auswahlregeln 
 
 
Schwingungsfrequenzen von SiO2-Modifikationen (cm-

1) 
Mode α-Quarz ß-Quarz α-Crist. ß-Crist. Glas 
 
Raman-aktiv 
A1 207 -- 230 -- 275 
A1 357 -- 275(B2) -- 370 
A1 464 462 416 -- 432 
A1 1085 -- 1079 -- 1060 
IR-aktiv   1195(B2)                      
A2 364 -- 145 --  
A2 494 -- 495 -- D1  491 
A2 778 -- -- --  
A2 1080 -- 1120  --  
Raman und IR-aktiv 
E 128 99 145 --  
E 265 245 285 --  
E 394 409 380 -- 377 ? 
E 450 428 480 459 460 
E 697 688 620 655 D2 606 
E 795 788 790 -- 795 
E 1072 1067 1100 1099 1090 
E 1162 1163 1160  1195 
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Charakter Tabellen

Es gibt Tabellen für alle Raumgruppen.Beispiel D3d :

 D3d E     2C3     3C2      i  2S6 3!d

A1g 1        1        1         1         1         1                    "xx+"xy , "zz

A2g 1        1       -1      1         1 -1         ("xx- "yy, "xy),("yz, "zx)

Eg 2       -1         0      2   -1  0

A1u 1        1         1     -1   -1 -1

A2u 1        1        -1     -1   -1  1  µz

Eu 2       -1         0     -2    1  0 ( µx, µy)
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