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Квантоаохимкческое моделирование аморфного кремния 
А.Е.Киш, В.Н.Солошье» (Криюрожсхий юспыинститут) 

Иавестане модели аморЗвого SL млжчввтоя выбором угловш жсхахевжх овнвеж [ I ] . Оововныв 
• з рассматриваемых моделей ­ чжкрохрхстахххтяая (ПК) • беспорядочно перепхетенвая сетчатая струк­

тура (EEC). 
Эхсперхмевтахьнве хашше по обработке водородом аморфного Si приводят к внвожу о важное 

рои свободны валентностей, которая не прхоутотвувт в модели ШХ. Этот факт, варягу о хрупов, 
указмэает ва цехесообраавос» бою» хетяхыаго хсслелававжя ЖН­модгелж. 

До посжехаего времевх оотеважоя отжрнтжм воцроо od ввергетжческок устожчквостх раахжчввх 
етонянх хохфсгуреаии BMODJBCTO 51 • Предполагается, что возможно ожвоввачное опредехеяне аморф­

но» структура черва плотность элвктродча соотохжжв путан ооповтавхеяня расчетам! ж ВЕСТОРИМВВ­

тальвнх давящ [ 2 ] . Однако плотаостх эхожтрошш оостоявж» в раахжчнах моделях сшазввавтоя олжа­

хжмж [ 3 ] . 
Для сшределевжя энергетически устойчивых xoBfrrypaoxn атоиов аморфного S i применен метод 

хвантовохиивческого хюиялироваяия [ 4 ] . 
Кооржжаати атомов определялась прж домов* хваатовомеханхчесюго расчета 17­атснвого клаотера. 

хсвольаовадхсь пробнвь сдвтеровскне Зтвкпхж, угловая чаоть хоторнх вндохэневяхась самосогдасовав­

вш способом с Еамеаевнеи атонвсв ков$втурацкк, а вариационная процедура осуществлялась при помо­

щи методккд работ» [s]. 
Вачальаве доорджиатя атомов кластера отдаваясь такими, как ж в кржстажхе кремния. Затем 

случаханм образом выбирались смежевхл гракпанх атомов ххаотера ж ввбровдве подохеяхя фиксирова­

лись. 
Далее определялись равновесные поллжевжя 

с ^ дерввх соседей врк фЕкаироваввом положения 
* " ' " ~* ~~ ' ' центрального атома, затем раввовеовое положе­

нже цевтрахьвого аточа црж Зихсирсшавнвх по­

хохениях первых соседей. Такая итерационная 
процедура повторялась джя больного набора 
наличных условия, 

Джя жажжоя ховфжгурвцжк перхфержиннх 
атомов рассчжтнвахось полохевхе цевтрахьвого 
атома в определяюсь водная ввергая кластера. 
Одно ж то хе положение цевтрадьвого атома 
пояучажооь джя некоторого набора граничных 
кон$игурапн1. Звноторне гравкчвва вовфХгура­

цжж дрх этом соответствовали ыиякмуму энергии 
мастера. Типичная потенциальная хрхвая, ооот­

ветотвуожая опрехмеяжоху одвжгу цевтральао­

го атома (ДО.), ложашва ва рхоунхе. 
> 0 ,2 , где о. 0 ­ межатомное расстояние в 
ужжвалж минимума. Очевидно, последние кон­

Тжцжчвая зависимость полвов евергжж нижро­
хржстахлхта от величина одвхга цевтрахьвого 
атома 

да Црж хржтхчоахск сдвиге центрахьвого атома ( 
ждеальноа режетЕе S i ) потевпхахьвае кривые ве oi 
фигурации охазывахтся неустойчивыми. Одх не отвечает ич»всти реахьво оуиеотвухиам структурам. 
легко вхдеть, что эта ситуация в вашей модели озвачает, что разупорлхоченне "досгагает" каждого 
отдвхьаого тетравдра. Ба этом освовавхж сдедаво преддодохенже, оогхасво которому рбкрхоталдязацжя, 
ваступавжаж после аморвжаапдн «мшшвтжровадаи слоев прж дхнтельнов бомбардвровке [ 6 ] , обусховде­

ва хоствхевхем локального рвэупоряхочевжя с жскажввжем каждого тетравдра, что вриводжт снетецу 
хз жеуотожчевого соотоявхя в кадстахжжчеокус фаау. 

Угловие хокахевжв для устохчввох аморфно» Jaas SI ооставдявт V
0

, а верхний предел~12­15°, 
что суцеотвевво мены», чем допускается в ряде моделей р ] . 

В О Ш Ч Х Ы АТС^ШОЙ НАУКИ И ТЕХНИКИ. 
С«рш>: ФИЗИКА РАДИАЦИОННЫХ ПОВРЕЖДЕНИЙ И РАДИАЦИОННОЕ МАТЕРИАЛОВЕДЕНИЕ. 1931, вып. 2 ( 1 8 ) . I 
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УДК 620.187:621.039.531 
Зеленей» В.Ф., Парша A.M., Неклюдов И.М., Курсевич И.О., Мвтвжен­
ю Б.В,, Васина Н.К., Воеводин В.Н., Кожевников С,А., Брык В.В., 
Одинцов Н.Б. ИССЛЕДОВАНИЕ РАДИШОННОЙ ПСВРЕЩВМОСТИ СШИВОВ НА ОСНО­
ВЕ оС­ТИТАНА ПОСЛЕ ОБЛУЧЕНИЯ ТЯЖЕЛИ! ИОНАМИ. ­ Вопросы атомной нау­
п и техники. Серия: йзике. радиационных повреждений л радиационное 
материаловедение. Вып. 2(16), Харьков, ХФТИ Ш УССР, 1981, с. 57­61. 

Проведено электронно­микроскопическое исследование вахавсховвого 
распухания некоторых ы. ­сплавов тжтаяа после облучения нонами аргона 
ж хрома дозой 60 смещ./ат.л(эквивалеятво ­ 1,5* 1 0

s 3 вейтр./см
2

) в ин­
тервале температур 300­700

и

С. Установлено, что исследованные оС­сплавы 
титана обладают высокой отойкостью против ваканснонного распухания ­
максимальное увеличение объема при указанных условиях овладения состав­
ляет ~ 0,6 % и находится в температурном интервале 450­50СП7. 

Поваженная устойчивость к распухании к ­сплавов титана связываете 
с протеканием в них процессов старения, при которых в результате форми­
рования сегрегатов, гпзелвыделений и т.п. образований образуйся упруто­
искаженные Траотянутые и сжатые) области, являющиеся участками усилен­
ное реЕСноиавдки точечных радиационных дефектов. 
(3 Е Л . , список лит. ­ 12 назв.). 

УДК 539.26:537.534 
Аяяшк В.М., 11ушшский ГТХП. Углов В.В. СТРУКТУРНЫЕ ИЗМЕНЕНИЯ В НИШЕ 
ОБЛУЧЕННОМ ИОНАМИ УШЩА. ­ Вопросы атомной науки и техники. Серия; 
Зжвжка радиационных повреждений и радиационное материаловедение. 
Вып. 2(1бТ, Харьков, ХФТИ АН УССР, 1981, С. 62­S3. 

Исследовано влияние облучения ионами углероде с энергией 60 кэВ 
на структуру поверхностных сдоев никеля. Исследование пооволилось с 
аомоцы) моде^йцироваяыого метода предельно ассиннетрячной брэгговской 
дифракция, в которой использовалось скольжение первичного пучка под 
малый углом. В качестве второго коллиматора Содлера на лифрактометре 
использовался держатель с тонкостенными капиллярами. 

Облучение никеля ионами углерода приводит к существенному изменена! 
межплоскостных расстояний, знак которых зависит от глубины. Заметное 
влияние на изменение интенсивности оефиексов оказывает текстура. 
(2 а л . , Z табл., список лит. - 3 назв.). 

УДК 537.311:321.31.5 

Кив А.Е., Соловьев В.Н. КВАЯТОВСХИМИЧВСКОЕ ВДШРОВАНИЕ АМОРФНОГО St. 
­ Вопросы атомной науки и техники. Серия: Сизяка радиационных повреж­

дений и радиационное материаловедение. Вып. 2(16), Харьков, ХФГИ АН 
УССР, 1981, с. 64­65. 

Методом квантовохимвческого моделирования исследованы равновесные 
кояЗвгурапжи и диффузионные процессы в аморфном кремнии. В основе рас­
чета ­ мжирокристадлитяая модель аморфной среды* В результате расчета 
потенциального рельефа для миграции уэедьных и межуэельных примесей 
сделан вывод о том, что в равупорядоченных средах имеются облегченные 
условии для перемещения атомов. Это, в частности, обусловлено пирогам 
набором междоузлий, характеризующихся различной релаксацией. Установ­
лена неустойчивость узельных положений примесей замещения, что объяс­
няет отсутствие их электрической активности. Объяснен эффект рекристал­
лизации амортизированных при ионной имплантации слоев. Он связан с неу­
стойчивости) "глубоко" разупорядочеаннх структур (когда нарушения 
"достигают" каждого отдельного тетраэдра), которые безактквадионно пере­
ходят в кристаллическую фазу. (X ил*, список лит. ­ 6 назв.). 

В. П.] 
УДК 539.16.04 

ИЗ£1§11ИВ'КР6СТАДЛЯШ)И'СТРУКТУРЫ сУгчоз* пбд^шствиш'йонгои^УШго 
ИЗЛУЧЕНИЯ . ­ Вопросы атомной наука И техники. Серия: Физика раднационны! 
повреждений ж радиационное материаловедение. Вып. 2(16), Харьков, 
ХФТИ АН УССР, 1981, 0.66­67. 

Рентгеаджфракционными методами на поли­ и монокристаллах исследует­
ся воздействие V­и рентгеновских лучей на структуру нитратов и водоро­
песодержавдх соединений, В явной виде радиацжонно­индуцнрованная шгаа­
стройка структуры до высокотемпературному типу наблюдалась в CsN 
Исследование дозовой зависимости изменения структуры (дозы (1­3)•_ 
проводилось на образцах* выращенных из раствора на затравку с добавж 
нием AgN0 3 при Т~50°С, а также на кристаллах, полученных спонтанной 
кристаллизацией из раствора, содержащего нитрат серебра и без него при 
т ~ 50 и 20°С соответственно. 

Основным результатом проведенных исследований является вывод с 
существенном влиянии условий роста (главным образом, скорости роста) 

на радиационную стойкость кристаллической структуры. 
(2 ил., I таол., список лит. ­ 2 назв.) . 



UDC 537.311:621.315 
К1т A.E.. Solov'yov V.M. QUAITim­CESflClX SXHULATlO» 0? AMORPHOUS S i , ­

Voprosy atcmnoj nauki 1 tekhnlki. Ser. Radiation damage physios and 
radiat ion ttohnologr­ Issue 2(16)* Kharkov, KPTI, 1981, p.64­65. 

The equilibrium configurations and diffusion processes in amor­
phous s i l icon bare been Investigated by means of the quantum­chemical 
simulation method. The calculation was oarried out with tha mlcro­
cryetal l ine modal of amorphous Mdluu aa a bests* The calculation of 
tha potent ia l pat tern for the a i t e and i n t e r s t i t i a l impurity migration 
suggests the existence of 'rel ieved conditions for the atom notion in 
diaordered media. This, in par t i cu la r , i s due to a wide set of i n t e r ­
e t i t i a l e characterized by different re laxat ions. In s t ab i l i t y of the 
posit ion of subst i tut ional impurities has been found, which fact 
accounts for t>* absence of Impurity e lec t r i c a c t i v i t y . The effect of 
the amorphislzed layer « c r y s t a l l i z a t i o n during ion Implantation has 
been explained. I t i s connected with the i n s t a b i l i t y of "deeply" d i s ­
ordered structures (when the viola t ion approaches each tetrahedron) 
which transform spontaneously into the crysta l l ine phase. 
(1 f i g . , 6 r e f a . ) . 

UDC 539­16.04 
Korneer I.E., Kolontsova E.V., tvanov S.A., Izrajlenko A.N. f Lutsenko 
7.P. CRYSTAL STRUCTURE CBAIGES ПГ CaHOj UHDER IGHI2IHG RADIATIOH,­
Voproay atomnoj nauki i tekhniki. Ser. Radiation damage phyeice and 
radiation technology» Issue 2(16), Kharkov, EMI, 1981, p. 66­67. 

The influenoe of v ­ and X­raya on crystal structure of nitrutee 
and hydrogen­containing compounds has been investigated by X­ray dif­
fraction methods. The radiation­induced crystal structure changes of 
high­temperature type have been discovered with certainty only in CsK) 
The dose dependence of crystal structiire alteration (Б­чЛ­Э­то^К) has 
been investigated for different crystals. The samples have been grown 
from solutions, some with definite quantity of AgH0 3, others without 
it, using Inoculating crystals and spontaneous crystallization. The 
main result of this is the conclusion that the conditions of crystal 
growth have an important influence on crystal radiation resistance. 
(2 figs., i table 2 refa.). 

UDC 620.187:621.039.531 
Zelenakij V.P., Faxshin A.U., Heklyudov 1.Ы., Kursevich I.P., Matvlenko 
B.7., Vaeina H.K., 7oevodin V.H,, Eoshevnikov O.A., Bryk V.V., Odintsov 
Н.Б. A STUDY 0? RABIATICffl DAMAGIHG GP oC ­TITAHIUK AlLOYS AFTER HEAVY 
ХСЗГ IRRADZATICS,­ Voproe' atonmoj nauki 1 tekhniki.. 9er. Radiation da­
mage physios and radiation technology. Issue 2(16), Kharkov, KPTI, 
1981i p. 57­61. 

An eleotron­eicroscope study has been made of the void swelling of 
several et ­tltainium alloys after Irradiating them with argon and_ohxo­
mium ions with a dose of 80 dpa (which Is equivalent to s 1.5'Ю

2

^ 
neutrons/em^) 1л the temperature range fron 300 to 700°C. It is found 
that the U ­titanium alloys under study hare a high resistance to 
the void «willing: the maximum volume increase under the irradiation 
conditions specified la •"•• 0.6% and it is observed within the tempera­
ture rsnge 450 ­ 500°C. The enhanced swelling resistance of od­titanlum 
alloys Is associated with aging proceasea at which elostically deformed 
(stretched and contracted) regions are produced due to the formation of 
segregates, preoipitatos, etc. It is dust these atreaeod regions that 
are the areas of enhanced point defect recombination. 
(3 figs., 12 refs.). 

UDC 539.26:537.534 
Anishonik V.M. . iGnmanBkjj Q.AJ, Uglov V.V. STRUCTURE HODIPICATIOHfl ПГ 
CAHBCff­IHPLAHTBD HICKEL.­ Voprosy ctomnoj nauki 1 tekhniki. Ser. Radia­
tion damage physics and radiation technology. Issue 2(16), Kharkov, 
D T I , 1981, p. 62­63. 

The influence of 60 keV C+

­ion irradiation on the surface layer 
structure of nickel is investigated. A modified method of extreme 
asymmetric Bragg diffraction, in which the incident beam of X­rays 
strikes the surface at a small angle, is used. In the diffraotometer, 
instead of a second Soller collimator the stand with fine capillars was 
employed. Implantation of carbon lone into nickel leads to sensible 
modifications of the interplanar distance of nickel and the sign of 
that variation depends upon the depth. It io shown that toxture strong­
ly influences the diffraotion intensity of the lines. 
(2 figs., 2 tables, 3 refs.). 


