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П Р Е Д И С Л О В И Е

В настоящ ем сборнике продолж ается публикация м атер и ал о в  
Всесоюзного п остоянного  сем инара по моделированию на ЗШ  ради  
анионных и д руги х  деф ектов в к р и ста л л ах . Доклады G -ro  и 7 -г о  
сем инаров опубликованы в 1979 го д у  в  аналогичном с б о р н и к е .

В 1979 г .  проведено д ва  сем инара. Восьмой се?линар в Алма- 
Ате /12  -  14 июня 1979 г . , ИНФ АН К аз.С С Р / бил посвящ ен моде
лированию радиационных деф ектов и процессов в  м еталл ах  и с п л а 
вах» В 2.Q сообщениях содерж ались р езу льтаты  р а с ч е т о в  эл ем ен тар 
ных а к т о в  перестрой ки  атомной структуры  радиационных д е ф е к т о в , 
закон ом ерн остей  прохождения ч асти ц  ч е р е з  вещ ество . П роведена 
д и ск у сси я  по стр у к ту р е  я  эволюции радиационных к а с к а д о в , в ходе 
которой  намечены новые задачи  для  машинного м оделирования. Об
суж дались такж е вопросы выбора межатомных потенциалов при ма
шинном моделировании д еф ек то в , со зд ан а  р аб о чая  гр у п п а  для р а з 
работки  рекомендаций по данной проблеме.

16  -  18 о к тяб р я  в Л енинграде /ФТИ им.А.Ф,Иоффе АН СССР/ р а 
б о тал  девяты й сем инар. Обсуждались р езу л ь таты  м оделирования д е 
ф екто в  иерадиационного происхож дения. Получило дальнейш ее р а з 
ви ти е  м оделирование элементарных п р о ц ессо в , определяющих под
виж ность дислокаций в к р и стал л ах  со сложной деф ектной с т р у к т у 
рой и ск о р о ст ь  п ласти ческой  деформации. Проведены р асч еты  э н е р 
гий точечны х деф ектов  с применением новых м етодов электрон ной  
теори и  м е та л л о в . Заслуш ано п ервое сообщение о машинных р а с ч е т а х  
структуры  границ з е р е н . П роведено м оделирование п р о ц ессо в  пла
сти ч еск о й  деформации в п о л и к р и стал л ах . На этом  сем ин аре  было 
решено с о з д а т ь  фонд о тти ск о в  опубликованны х р а б о т  у ч ас т н и к о в  
сем и н ар а , хранящ ийся в головном  и н сти ту те  секции  Я б по м а т е 
м атическом у моделированию радиационных деф ектов  в  к р и с т а л л а х
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на ЭВМ Научного 
ка твердого тела 
АН СССР. Список

совета АН СССР по проблеме "Радиационная
»• -  физико-техническом институте и?.1.А.Ф.ц0^  
поступивших оттисков публикуется в настоящей'

Десятый семинар работал 15 ^  января I960 г . в Доме Нау>,

Ml Лат в. ССР /Лиелупе/ по теме "Моделирование дефектов в 
но-галоидных и полупроводниковых кристаллах"-. Основной антерГ 
здесь представляют работы по кванто во-хлш  чес кому моделирова» 
шло электронных и атомных структур дефектов с вычисленаем ***. 
атомного взаимодействия на каждом временном шаге интегрирован^ 
уравнений движения. Ряд сообщений был посвящен уточнения уело-’ 
вий квантовохимических расчетов и моделированию кинетика атом
ных перестроек и комплексообразования. Была отмечена необхощ*. 
мость дальнейшего расширения работ по квантовохимическому 
делировашда и по совершенствованию кластерных квантовохаыгче;- 
ких расчетов. Тезисы докладов этого семинара изданы отдельна» 
сборником /см.библиографию по семинару в настоящем сборнике/.

Учитывая положительный опыт Первой. Всесоюзной Сколы по мо
делированию дефектов в металлах на ЭВМ, проведенной в 1378 г. 
в Черноголовке /ИФТТ АН СССР/, и в связи с возрастанием коли
чества работ, а также числа молодых физиков, занимающихся 
квантовохимическими методами моделирования дефектов в щелочне- 
галоидных и полупроводниковых материалах, десятый семинар ре
шил провести Вторую Всесоюзную Школу по моделированию дефектов 
в кристаллах, на ЭВМ по теме квантовохимического моделирования 
весной 1982 года в Одесоком государственном университете.

Проблемам моделирования диффузионных и радиационных явле
ний в кристаллах был посвящен одиннадцатый семинар, проведен
ный в Свердловске /ИФМ УНЦ АН СССР, 4 - 6  марта I98Q г . / .  Как 
отмечалось в дискуссии на семинаре, при моделировании днффуз18 
наметились две методики: I /  моделирование методом Монте-Кардз 
и 2 /  с использованием уравнений химической кинетики. Можно 
считать наиболее перспективным направление исследования с ос- 
мощыо ЭВМ самих механизмов диффузии.

На семинаре отмечено, что за период, истекший с восьмого 
емлнара, рабочей группой по .разработке рекомендаций по внеог,1



межатомного потенциала при машинном моделировании д е ф е к то в  
проведена п оисковая р а б о т а , оформленная в виде следующих р е 
комендаций.
1 . Подгонку парам етров  межатомных потенциалов о су щ еств л я ть  по 

постоянной решетки и модулю с д в и га  С .у  .
2. Проверку межатомного потенц и ала осущ ествлять  с помощью: 

а /  модуля в сесто р о н н его  сж атия и других  м одулей ;
б /  с тр у к ту р н о го  ф актора / в  то ч ке  п л а в л е н и я /; 
в /  фононного сп е к тр а  .

3 .  У потребление парного потенциала межатомного в заи м о д е й ств и я  

можно сч и т а т ь  обоснованным .
4 . При машинном моделировании необходимо знание п о тен ц и ал а  в 

м аксимально широком д и ап азон е  р а сс то я н и й . О днако, в м ето д и 
ч ески х  целях  необходимо обрезан и е  потенциала при больших 
межатомных р ассто ян и ях  -  з а  вторым экстрем ум ом . С пад со  в т о 
рого  экстрем ум а д е л а ть  гладким  и обращающимся в нуль в м ест е  
с первой  п р о и звод н ой .

5 .  Необходимо при конструировании потенциала у ч и ты вать  б е с с т р у к 
турную ч а с т ь  межатомного в за и м о д е й с т в и я .

6 .  О р ган и зо вать  фонд межатомных потенциалов с описанием  с п о с о б а  
получения и р е зу л ь т а т о в  р а сч е т о в  с этим п отенц и алом .
двенадцаты й  семинар с о с т о я л с я  2 9  -  30 о к тя б р я  I9 6 0  г .  в 

Л ен ин граде /ФТЛ им.А.Ф.Иоффе АН СССР/ по тем е "Радиационны е 

эффекты в  к р и стал л ах  и их м оделирование на  Э В Г . О бсуж дались в о 
просы упрощения р асч ето в  структуры  к а ск а д о в  и их о тж и га  с целью  
о х в а т а  в с е г о  ди ап азо н а  эн е р ги й , Представляющих п р ак ти ч еск и й  ин
т е р е с ,  при сохранении приемлемого времени с ч е т а .  Р а с см ат р и в а 
л а с ь  а к т у а л ь н а я  за д а ч а  о вычислении межатомных п о тен ц и ал о в  д л я  
примесных ато м о в .

В данном сборнике публикую тся д о к л ад ы , п р ед став л ен н ы е  
на б , 9 , ,Ц  и 12 сем и н ар ах . Кроме т о г о ,  п у б л и к у е т с я  

п ер еч ен ь  о т т и с к о в , поступивш их в фонд с ем и н а р а , и п родол
ж ается  публикация аннотированной  к а р т о т е к и  програм м  и библио
граф ия но сем и н ар у .

Ваучний р у к о в о д и тел ь  сем и н ара  А .Н *О рлов.
Учепнй с е к р е т а р ь  сем и н ара  Р .Б Л ’рушнн.
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Кив А .Е .| Соловьев В.Н.

размножение дефектов при ударном смещении 
атомов в  АЛМАЗНЫХ решетках

Машинное моделирование ударного смешен™ основе попарно-аддитивного квантовохимиче аТ0Ма В ^  На 
ю) позволило уточнить схему ударного лелСК0Г° описания (ПАК- 
внявить эффект демпфирования f2 ] и найти 'ВКТООбразования Гг] , 
ориентационных дефектов (од) [3 ]  Этот Механиэм перескока
рассматривался в  [ з ]  ДЛЯ решетки О м е г а м * ™ ” 3"' llc'№oiMKa 

На рисунке показана схема релаксации ОН в „В рассмотренной ситуации от одного ат Р тке вюрцита.
лет стартовать образование до девяти  Ол ° МН° Г0 смещения мо
ченых дефектов . Этот р е зу л ьтат  д ает  н о в ы е ° бЫЧНЫХ 'Го“ 

„ и  большого р азб роса  энергии смешения

Образование ОД в окрестности  атома А приводит к значитель
ной деформации связей  ВЕ,СК и ДL и подтягиванию атомов Е ,К ,

L к ОД.В процессе отжига происходит образование конфигураций 
с повернутыми связями одновременно в тр ех  местах е \  К ',  L/
(размножение д еф ектов).

Можно объяснить некоторую специфику структуры подпороговых 
дефектов. Рассматривая это т  воп рос, нужно исходить из возмож
ных путей дефектообразования в подпороговой области энергий.
В случае подпорогового у дара процесс физически протекает так  
хе, как при обычном упругом рассеянии  внешних частиц в облас
ти порога. В зависимости от перерасп ределен и я заряда в резуль
тате оже-процесса, от которого  стартую т механизмы подпорогово
го дефектообразования, получаю тся и разны е ОД. В частн ости , 
кроме рассмотренной конфигурации ваканси и  с повернутыми с в я -  
зями, при симметричном расп ред елен и и  за р я д а  между остовами 
зозможно образование дивакансии  с неразорванными связям и.. Как 
показывают исследования п отен ц и альн ого  рельеф а для трансфор- 
о!ЧИИ 0Нй неустойчивы при ком натной тем пературе и выше* 

носительно перехода ОД— ТД (ТД  -  точечный дефект) можно з а -
метить нто он происходит в с л е д с т в и е  предиссоциации деформя-



рованных химических свя
зей . •

Что касается  влияния 
примесей на стабилизацию 
поДпорогового дефекта, 
оно существенно зависит 
от то го , остановится ли 
дефект на стадии ОД или 
перейдет в ТД, В первом 
случае , видимо, за  счет 
миграции примесного ато
ма может произойти захват 
ОД. Если же произошел пе
реход 0Д-*ТД, роль при
меси' ограничивается обыч
ным участием во вторич
ных диффузионно-контро
лируемых реакциях.
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