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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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Соловьев В.Н.,Тимошенко Т.Г. 
МАШИННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 

ГЕНЕРАЦИИ ДЕФЕКТОВ ПРИМЕСНЬМИ КОМШ1ЕКСАМИ

Квантовохимическое м аш инное м о д ел и р о в ан и я  
описано в [ I ]  , где  п о к а з а н о ,  ч т о  к л а с т е р н а я  методика п а ш ™* 

(п оп арн о-адди тивн ое  к в а н т о в о х и м и ч е о к о е  о п и с а н и е )  п о зво л яет  

решать э л е к т р о н -р е ш е т о ч н ы е  з а д а ч и  в алм азны х реш етках 
В к в в зи м о л е к у л я р н о м  п рибли ж ени и  п о л н ая  эн ер ги я  к в а ^ т о в о к л а с -  

сиЧеского  к л а с т е р а  п р е д с т а в л я е т с я  в  ви де

Е-С<Ч'ч|Н|Ч/1|> + Пич , (()
где 4 j  “  м о л е к у л я р н а я  о р б и т а л ь  э л е к т р о н о в  с в я з и ,  Н -  

двухцентровнй г а м и л ь т о н и а н ,  -  п отенц и ал  М орзе.
Атомные с л э т е р о в с к и е  ф ункции  у т о ч н я л и с ь  вариацией  орбитальной 

экспоненты сх ( R )  .  У г л о в а я  ч а с т ь  S p 3 -  гибридных атом­

ных о р б и тал ей  з а п и с ы в а л а с ь  в в и д е

Yt * Е  ад-. (2)
Здесь Yj -  у г л о в ы е  ч а с т и  $ - и р -  функций,

Q tj -  г и б р и д н ы е  к о эф ф и ц и ен т ы , кото р ы е  для искаженных стр у к ­
тур о п р е д е л я л и с ь  и з  у с л о в и й  ортон о р м и р о вки  и максимума перекры­

вания с о с е д н и х  г и б р и д о в .
Осуждается способ р а з б и е н и я  к л а с т е р а  на квантовую  и к л а с с и ­

ческую части. Показано, что к р и т е р и е м , позволяющим отн ести  атомы 
в область классической п ер и ф ер и и  м о гу т  служ ить условия малости

мщений д R- . атомов С Д R « Q ‘ Ro ,
Roe расстояние в кристалле) и отсутствие существенной де. Р

Углов между связями 0 tj ( Д 0 {j 6 2 -  3 * д еф ек т-

^казанным методом рассчитаны р а в н о в е с и и  Ггплег)жащих ф ос- 
Н0Й о с в е т и  в кремнии в окрестности к о м п л ек с о в , содержащих

*°Рn J алсминий- ии лля Гетеромолекул
Эффективные адиабатические потенциа л ^  энергйИ с в я зи ,

' ' S t  » АЛ -  Si с т р о я т с я  [ 2 ]  , ИСХОД
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с учетом возмущении, обусловленного дополнительным зарядом на 
остове примеси.

Анализ потенциального рельефа для выхода решеточного кремния 
в междоузлие ( I ^  ) вблизи узлового фосфора ( ) приведен
в [ 2 ]  • Нами установлено, что отжиг Е-центра высвобождает ва­
кансии и,следовательно, может быть генератором точечных дефектов. 
Механизм генерации представляется в виде:

Ps —  ( P s + V) + r s . —  ( P s + V j  —  ps + V —  Ps — ... (3 )

Температурный интервал 800-I000K. Для алюминия ( А Ц  ) облегчен 
выход в междоузлие ( А Ц  ) с образованием метастабилыюП конфи­
гурации (А Ц  + V ) :

А Ц  —  ( A l j  +  V ), ( Ч )

Исследование динамики окружения вблизи ( А Ц  + V ) показало, что 
реакция ( 1  ) приводит к выбиванию ближайшего собственного атома 
в междоузлие и трансформации центра (А Ц  + У )  в ( А Ц + V  ) .  Вы­
ход А Ц  в междоузлие конфигурации С А 1 s + V/ ) происходит еще 
эффективнее. Схема переходов имеет вид:

( А Ц  + V ) —  ( A t s + V )  + I s i — А Ц  + V V + I Si —

А Ц  + V + V +  I sl —  . . .  ( 5 )

В результате захвата А Ц  вакансиями восстанавливается кон­
фигурация А Ц  и процессы (4) - ( 5 )  повторяются.

Как и в случае  фосфора, найдена возможность генерации комплек­
сом ( А Ц  + V ) точечных д еф ек то в . Эти механизмы чувствительны  
к конфигурациям о повернутыми связями [ 3 , 4 ]  .

Полученные р езу л ь таты  использованы  для уточнения механизмов 
миграции примесей Ш и У групп в S i , а также расшифровки про­
ц ессо в  естеств ен н о го  стар ен и я  полупроводников и полупроводниковых 
приборов.
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