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E=0.6 eV
d=1.31 Å
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d=1.27 Å

S1 S2 V1 V2

E=−2.3 eV
d=1.44 Å d=1.44 Å

E=−2.2 eV
d=1.40 Å

E=−1.5 eV
d=1.41 Å

E=−1.7 eV

V3 V4
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Bridging oxygen vacancy

Bridging oxygen atom

V1

� �-����
&q<�eL���(�������(�`���C�B�= �¡J¢G£0¤���¥Q���_¤'¦L§1�+¨Z�=©�¥X§Bª2ªQ«+¨��C�A¬�A¦��'¡Q¥��'�.�q£0¤2�B�L �£0®�¤(A�J�'���[�2���A¤'=®��
�= �¤2�\�A ¯�=¥Q��¤2�W�=©.¥O§i°�¨��B�=¤2 �¡�©� �¤2£0¥
�A= �¡6�(�`�l§i¡�¨#��¥
¦�¥
¡
�=¥3�W�A¬�A¦i�(¡Q¥2±#²��A �³2�. ¯´.¥Q�[µ)¶V�'���A¤'=®��= �¤2�
®�¤'�=¥
���= u�(�R¥Q��¥
=³'·�¸��q°�¤'�`�\�u¥
�.³'�=©��Q±

¹»ºI¼�º�½_º�¾4¿)ºIÀ

w <�x E DLFGD[HI���J"G������&(�h�[KLD E D E ��%�������V���R��M9D_N���"q"$&'�'�9Á`Â�Ã�Ä3Å�Æ�Ç)ÂJÈyÉ�Ê�Ë�ÌqÍCÎQÆ�Ç
Ï Ê�Ð+ÑQÍCÎ�Ñ3�#Ò�ÓRÔ���Õ�b�b�:���>�>��`?

w �+xWH0D�Ö��Q/�����j�� d D.�s��/�%��=�
�2×��"4�.�\D`H�Ø���������� d D`KhÙ6-���-������Q�m� P D�Ö.�
&(����-������Q�;����� � D
Mo&'��&(�`j����Q/�&(�2��ÚnÎ(ÍCË�ÅnÎ
Ë(��ÓRÛRÛh���.���l:f��>�>���?

w ��x d D`�s��/�%��J���+×��"4� d D�a$D z &2�=�
&(�
-������Q�m�.HWD�Ö��Q/�����jh�`�\D�HIØ���������� E D z &2�=�
&(�
-������
���
d D�K#Ù6-���-������
��� P D�Ö.��&'���J-.�����
�;����� � D�MV&2�J&'�`j����Q/�&'�'��ÚnÎ(ÍCË�ÅnÎQË���Ü�ÔRÜh��Ý�<�<G:���>�>��`?

�

Poster

          ECSCD-8                                   18-21 July, 2004                                      (Segovia, Spain) 


