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ПОТЕНЦИАЛЬНЫЙ РЕЛЬЕФ В БИНАРНЫХ КРИСТАЛЛАХ

В .Н .С о л о вьев , Т.Г.Тимошенко

Рассмотрены вопросы, (.зязанные с построением потенциаль

ного рельефа (ПР) в попарно-аддитивном приближении для 

гетеросоединения. Подобная задача возн и кает, в ч астн о сти , 

при исследовании поведения примесей в насыщенных си стем ах .

Проанализированы два случая : сильной и слабой ковалентное® 

В первом случае эффективные заряды остовов гетерокомпонентов 

мало отличаются между собой и возможен р асч ет  Iff согласн о

* Случай слабой ковалентности требует вар и -методике

ационвого расч ета  степени ковалентности соединения

На примере примесных коиндексов в Si обсуждается моди

фикация алгоритмов квактовохимического моделирования М
Л и т е р а  т у р а

1 .  Кив А .Е . , Искандерове З.А. -  ФТП, 1976, т .Ю , с .1 9 8 4

2 .  Кив А .Е . , С оловьев В .Н . Искаженные структуры в алмазных 

реш етках. -  В с б . Методические материалы по машиннаыу мо

делированию д е ф е к то в .в  кристаллах, Кривой Р о г , 1 9 7 8 . с . 59
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