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ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ �ÀÄÈÀÖÈÎÍÍÎ�Î ÄÅÔÅÊÒÎÎÁ�ÀÇÎÂÀÍÈßÂ ÍÀÍÎÊ�ÈÑÒÀËËÀÕ, ÂÍÅÄ�ÅÍÍÛÕÂ ÒÂÅ�ÄÎÒÅËÜÍÓÞ ÌÀÒ�ÈÖÓÁ. Ë. Îêñåíãåíäëåð a, Í. Í. Òóðàåâà b, Ñ. Å. Ìàêñèìîâ a*, Ô. �. Äæóðàáåêîâà a;aÈíñòèòóò ýëåêòðîíèêè Àêàäåìèè íàóê �åñïóáëèêè Óçáåêèñòàí700143, Òàøêåíò, ÓçáåêèñòàíbÈíñòèòóò õèìèè è �èçèêè ïîëèìåðîâ Àêàäåìèè íàóê �åñïóáëèêè Óçáåêèñòàí700128, Òàøêåíò, ÓçáåêèñòàíUniversity of Helsinki, 00014, Helsinki, FinlandÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 10 �åâðàëÿ 2010 ã.Òåîðåòè÷åñêè ðàññìîòðåíà ìîäè�èêàöèÿ áàçîâûõ ðàäèàöèîííî-�èçè÷åñêèõ ý��åêòîâ (óïðóãîãî äå�åê-òîîáðàçîâàíèÿ è àìîð�èçàöèè) â íàíîêëàñòåðàõ, ïîìåùåííûõ â òâåðäîòåëüíóþ ìàòðèöó, ïî ñðàâíåíèþ ñòåìè æå ïðîöåññàìè â ìîíîêðèñòàëëàõ. Ââåäåíà äè��óçèîííàÿ ìîäåëü äå�åêòîîáðàçîâàíèÿ è èçó÷åíîâëèÿíèå äåéñòâèÿ ãðàíèöû ðàçäåëà íàíîêëàñòåð�ìàòðèöà íà ýíåðãèþ ñìåùåíèÿ. Íà îñíîâå ïåðêîëÿöè-îííîé òðàêòîâêè ïîêàçàíî ñóùåñòâåííîå èçìåíåíèå êðèòè÷åñêîé äîçû àìîð�èçàöèè íàíîêëàñòåðà ïîñðàâíåíèþ ñî ñëó÷àåì êðèñòàëëà. �àññìîòðåíî âëèÿíèå íà ïðîöåññû àìîð�èçàöèè ðàçëè÷íûõ òèïîâ îá-ëó÷åíèÿ. Âûñêàçàíû ñîîáðàæåíèÿ î ìíîãîîáðàçèè ðàäèàöèîííî-�èçè÷åñêèõ ý��åêòîâ â íàíîîáúåêòàõ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÊ íàñòîÿùåìó âðåìåíè ðàçëè÷íûìè èññëåäîâà�òåëÿìè íàäåæíî óñòàíîâëåíî, ÷òî íàíîñòðóêòóðû(â òîì ÷èñëå è íàíîêëàñòåðû) äåìîíñòðèðóþò ñó�ùåñòâåííîå îòëè÷èå ìíîãèõ �èçè÷åñêèõ è �èçè�êî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïî ñðàâíåíèþ ñ îáúåìíûìèìàòåðèàëàìè. Íàïðèìåð, íàíîêëàñòåðû ìîãóò ïëà�âèòüñÿ ïðè òåìïåðàòóðå êàê âûøå, òàê è íèæå èõîáúåìíûõ àíàëîãîâ [1�3℄. Ýíåðãèÿ èîíèçàöèè, ñðîä�ñòâî ê ýëåêòðîíó [4℄, âðåìÿ æèçíè �îòîëþìèíåñöåí�öèè ïîëóïðîâîäíèêîâûõ íàíîêëàñòåðîâ [5℄ è ò. ä. ìî�ãóò íå òîëüêî îòëè÷àòüñÿ îò îáúåìíûõ îáúåêòîâ, íîè ñèëüíî çàâèñåòü îò ðàçìåðà íàíîêëàñòåðîâ [6℄.×òî êàñàåòñÿ ðàáîò â îáëàñòè ðàäèàöèîííîé �è�çèêè íàíîêëàñòåðîâ, òî çäåñü ñèòóàöèÿ çíà÷èòåëü�íî áåäíåå: ñóùåñòâóåò ëèøü íåçíà÷èòåëüíîå ÷èñëîðàáîò, ãäå âûïîëíåíû ýêñïåðèìåíòû ïî èññëåäîâà�íèþ ðàäèàöèîííûõ ý��åêòîâ â íàíîêëàñòåðàõ, âíå�äðåííûõ â òâåðäîòåëüíóþ ìàòðèöó. Òàê, â ðàáîòå [7℄ïî èçó÷åíèþ êîñâåííîãî ý��åêòà � îñîáåííîñòÿìëþìèíåñöåíöèè â îáëó÷åííîì êðåìíèè � ïîêàçàíî,÷òî äëÿ íàíîêëàñòåðíîãî êðåìíèÿ êðèòè÷åñêàÿ äî�*E-mail: maksimov�s�yahoo.om

çà àìîð�èçàöèè ïðè îáëó÷åíèè èîíàìè ñóùåñòâåí�íî ìåíüøå òàêîâîé äëÿ îáúåìíîãî îáðàçöà. Â íåäàâ�íåé ïóáëèêàöèè [8℄ óæå ïðÿìûìè ìåòîäàìè ðåíò�ãåíîâñêîé àáñîðáöèîííîé ñïåêòðîñêîïèè ïîêàçàíî,÷òî ìîíîêðèñòàëëû ãåðìàíèÿ è êðåìíèÿ, âíåäðåí�íûå â ìàòðèöó SiO2 ïðè îáëó÷åíèè èîíàìè ãåðìà�íèÿ ñ ýíåðãèåé 2 ÌýÂ àìîð�èçóþòñÿ ïðè äîçàõ íàïîðÿäîê ìåíüøèõ, ÷åì äëÿ îáúåìíûõ îáðàçöîâ. Êîì�ïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíîéäèíàìèêè, âûïîëíåííîå â ýòîé æå ðàáîòå [8℄, ïîêà�çàëî âîçìîæíîñòü òàêîãî ñíèæåíèÿ êðèòè÷åñêîé äî�çû �.Òåîðåòè÷åñêèå ìîäåëè, äåìîíñòðèðóþùèå îñî�áåííîñòè ðàäèàöèîííî-�èçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â íà�íîêëàñòåðàõ, îòñóòñòâóþò âîîáùå, õîòÿ âñå îñíîâ�íûå áàçîâûå ýëåìåíòàðíûå ðàäèàöèîííî-�èçè÷åñ-êèå ïðîöåññû (îáðàçîâàíèå ïåðâè÷íûõ ïàð Ôðåíêå�ëÿ, ðàäèàöèîííî-ñòèìóëèðîâàííàÿ äè��óçèÿ, êâà�çèõèìè÷åñêèå ðåàêöèè ìåæäó äå�åêòàìè) äîëæíûáûòü âåñüìà ÷óâñòâèòåëüíû ê íàëè÷èþ èñõîäíûõíåñîâåðøåíñòâ, â ÷àñòíîñòè, ê íàëè÷èþ ãðàíèö ðàç�äåëîâ, ýëåêòðîííîìó ñïåêòðó ñðåäû è ñóùåñòâîâà�íèþ âíåøíèõ ñèëîâûõ ïîëåé â îáëó÷àåìûõ îáúåê�òàõ [9℄. Ñëåäîâàòåëüíî, â íàíîêëàñòåðàõ äîëæíû469



Á. Ë. Îêñåíãåíäëåð, Í. Í. Òóðàåâà, Ñ. Å. Ìàêñèìîâ, Ô. �. Äæóðàáåêîâà ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 3 (9), 2010ïðîÿâëÿòüñÿ îñîáåííîñòè êàê íàäïîðîãîâûõ [10℄, òàêè ïîäïîðîãîâûõ [11℄ ý��åêòîâ.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èññëåäóåòñÿ ïåðâûé íåîáõî�äèìûé ýòàï � ñòðîèòñÿ ìîäåëü óïðóãîãî ïåðâè÷íîãîðàäèàöèîííîãî îáðàçîâàíèÿ ïàð Ôðåíêåëÿ è èîííîéàìîð�èçàöèè íàíîêëàñòåðà, âíåäðåííîãî â òâåðäî�òåëüíóþ ìàòðèöó.2. ÌÎÄÅËÜ ÎÁ�ÀÇÎÂÀÍÈß ÏÀ�ÛÔ�ÅÍÊÅËß Ï�È ÓÏ�Ó�ÎÌ ÓÄÀ�ÅÎÁËÓ×ÀÞÙÅÉ ×ÀÑÒÈÖÛÏðîáëåìà óïðóãîãî âûáèâàíèÿ àòîìà êðèñòàëëàèç ðåãóëÿðíîãî óçëà áûëà èñõîäíîé â ÿäåðíîì ìàòå�ðèàëîâåäåíèè [12℄. Ìîäåëü ýòîãî ïðîöåññà, ïðåäëî�æåííàÿ Çåéòöåì [13℄, ñâîäèòñÿ ê ñëåäóþùåìó. Ïðî�öåññ âûáèâàíèÿ àòîìà (ïðè ðàññåÿíèè íà íåì áû�ñòðîé ÷àñòèöû) èç ðåãóëÿðíîãî óçëà ðåøåòêè ñîñòî�èò â ïåðåäà÷å ýíåðãèè, áîëüøåé íåêîòîðîé Ed, íà�çûâàåìîé ýíåðãèåé ñìåùåíèÿ. Ýòà ýíåðãèÿ âêëþ÷à�åò â ñåáÿ ýíåðãèþ êîãåçèè U0, íî áîëüøå íåå, òàêêàê ý��åêòèâíî ó÷èòûâàåò íåîáõîäèìîñòü óéòè îòîñòàâëÿåìîé ïîçàäè ðîäèâøåéñÿ âàêàíñèè íà íåêî�òîðîå êðèòè÷åñêîå ðàññòîÿíèå R0, ÷òî ïîçäíåå áû�ëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî â êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðè�ìåíòàõ Âèíúÿðäîì [14℄. Î÷åâèäíî, ÷òî ðàäèàöèîí�íî-�èçè÷åñêèé ïàðàìåòð ìàòåðèàëà Ed ý��åêòèâíîäîëæåí âêëþ÷àòü â ñåáÿ ðÿä ïàðàìåòðîâ ìàòåðèàëà(U0, R0; : : : ). Òàêèì îáðàçîì, ïî Çåéòöó, ðåãóëÿðíûéàòîì ñèäèò â ïîòåíöèàëüíîé ÿìå ãëóáèíîé Ed è ðà�äèóñîì R0 !1.Áîëåå ðåàëüíàÿ ìîäåëü ìîæåò áûòü îïèñàíà ñëå�äóþùèì îáðàçîì. Ïóñòü ðåãóëÿðíûé àòîì ïðè ðàññå�ÿíèè íà íåì áûñòðîé ÷àñòèöû ìãíîâåííî ïðèîáðåòà�åò ýíåðãèþ â äèàïàçîíå îò T äî T+dT . Åñëè T > U0,òî íàðóøàåòñÿ áëèæíèé ïîðÿäîê è ýíåðãè÷íûé âû�áèòûé àòîì íà÷èíàåò áëóæäàòü â îáëàñòè ïîêèíó�òîãî óçëà, ñòàëêèâàÿñü ñ îêðóæàþùèìè àòîìàìè èòåðÿÿ â êàæäîì ñòîëêíîâåíèè ýíåðãèþ ". Ïîòåíöè�àëüíûé ðåëüå� âûáèòîãî àòîìà âáëèçè ïîêèíóòîéâàêàíñèè èìååò âèä, ïðåäñòàâëåííûé íà ðèñ. 1. Íàýòîì ðèñóíêå âèäíî, ÷òî âíóòðè ñ�åðû ñ ðàäèóñîìñïîíòàííîé ðåêîìáèíàöèè R0 àòîì äâèæåòñÿ êàê ãî�ðÿ÷àÿ äè��óíäèðóþùàÿ ÷àñòèöà è âåðîÿòíîñòü âû�õîäà çà ïðåäåëû ñ�åðû ðàäèóñà R0 îïðåäåëÿåòñÿ êî�ðîòêîé òðàåêòîðèåé.Âñåãî ãîðÿ÷èé àòîì ñïîñîáåí ñîâåðøèòü n == (T � ~U0)=" ñêà÷êîâ, òàê ÷òî äëèíà òðàåêòîðèè àòî�ìà áóäåò L = a(T� ~U0)=", ãäå a� äëèíà ñêà÷êà, ~U0 �ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñìåùåííîãî àòîìà íà ãðàíè�öå çîíû íåóñòîé÷èâîñòè. Ñðåäíÿÿ äëèíà òðàåêòîðèè

~U0U0 R0 R
Q

R0 + ÆR0R0 � ÆR0
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�èñ. 1. Ñõåìàòè÷íîå èçîáðàæåíèå ïîòåíöèàëüíî-ãî ðåëüå�à àòîìà, ñìåùåííîãî èç ðåãóëÿðíîãî óç-ëà â êðèñòàëëå (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ), â íàíîêëàñòåðåñî ñæàòîé ãðàíèöåé (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ), â íàíîêëà-ñòåðå ñ ðàñòÿíóòîé ãðàíèöåé (ïóíêòèð)áëóæäàþùåé ÷àñòèöû, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ñìåùåíèþàòîìà íà ðàññòîÿíèå R0, áóäåò [15℄ L0 = R20=a. Òî�ãäà, ïî àíàëîãèè ñ Øîêëè [16℄, âåðîÿòíîñòü ãîðÿ÷åãîàòîìà, èìåþùåãî èçáûòîê èñõîäíîé ýíåðãèè T � ~U0,óéòè (â n ñòîëêíîâåíèÿõ) çà ðàäèóñ çîíû íåóñòîé÷è�âîñòè áóäåòP (T; U0; a; R0; ") = 1� exp�� LL0� == 1� exp �a2(T � ~U0)R20" ! �� 1� exp �T � ~U0~" ! ; (1)ãäå ~" = "(R20=a2) � óäåëüíûå ïîòåðè ýíåðãèè ñìå�ùåííîãî ãîðÿ÷åãî àòîìà âäîëü ñðåäíåé äè��óçèîí�íîé òðàåêòîðèè â çîíå íåóñòîé÷èâîñòè. Òàêèì îáðà�çîì, ìû èñïîëüçóåì äâóõïàðàìåòðè÷åñêóþ âåðîÿò�íîñòü ñìåùåíèÿ ( ~U0, ~"), â îòëè÷èå îò îäíîïàðàìåò�ðè÷åñêîãî (Ed) ïîäõîäà Çåéòöà [13℄. Çíàÿ P (T; ~U0; ~"),ëåãêî íàéòè ñå÷åíèå ïåðâè÷íîãî îáðàçîâàíèÿ ïàðûÔðåíêåëÿ ïðè óïðóãîì óäàðå:�(2)d = TmaxZ~U0 P (T; ~U0; ~") d�dT dT: (2)Çäåñü Tmax = 4MrMpE=(Mr + Mp)2 � ìàêñè�ìàëüíî âîçìîæíàÿ ïåðåäàâàåìàÿ ýíåðãèÿ (â ëîáî�âîì ñòîëêíîâåíèè) îò áûñòðîé ÷àñòèöû ñ ýíåðãè�åé E ê ðåãóëÿðíîìó àòîìó, Mr è Mp � ìàññû ñî�îòâåòñòâåííî àòîìà êðèñòàëëà è áûñòðîé ÷àñòèöû,d� = (d�=dT ) dT � äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå ðàñ�ñåÿíèÿ ýíåðãèè â äèàïàçîíå îò T äî T + dT .Î÷åâèäíî, ÷òî ïî Çåéòöó [13℄:470



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 3 (9), 2010 Îñîáåííîñòè ðàäèàöèîííîãî äå�åêòîîáðàçîâàíèÿ : : :�(1)d = TmaxZEd d�dT dT: (3)Äëÿ äâóõ òèïîâ ðàññåÿíèÿ: à) òâåðäûõ øàðîâ èb) ðåçåð�îðäîâñêîãî ðàññåÿíèÿ èìååì [10; 12℄:a) d�dT = ��20 1Tmax ; b) d�dT = CmEm 1T 1+m : (4)Çäåñü �0 � ðàäèóñ óïðóãèõ øàðîâ, E � ýíåðãèÿ ðàñ�ñåèâàþùåéñÿ ÷àñòèöû, Cm è m � ïàðàìåòðû ñòàë�êèâàþùèõñÿ ÷àñòèö [10℄. Ýòî äàåò äëÿ �(1)d (a; b) è�(2)d (a; b) ñëåäóþùèå çàâèñèìîñòè:�(2)da = ��20( 1� ~U0Tmax!� ~"Tmax �� "1� exp �Tmax � ~U0~" !#) ;�(2)db = Cm(TmaxE)m ��( 1m �Tmmax~Um0 � 1�� Tmmax~"m  exp ~U0~" !! �� "���m; Tmax~" �� � �m; ~U0~" !#) ; (5)ãäå �(a; x) � íåïîëíàÿ �-�óíêöèÿ è�(1)da = ��20�1� EdaTmax� ;�(1)ab = CmmTmmaxEm ��TmaxEdb �m � 1� : (6)Ïîñêîëüêó ïî Çåéòöó è â ìîäåëè ñëó÷àéíûõáëóæäàíèé îöåíèâàåòñÿ îäèí è òîò æå ïðîöåññ,�(1)d (a; b) = �(2)d (a; b). Ýòî ñðàçó ïîçâîëÿåò âûðàçèòüýíåðãèþ ñìåùåíèÿ Çåéòöà Ed ÷åðåç äâà ïàðàìåòðàêðèñòàëëà ~" è ~U0:Eda = ~U0 "1 + ~"~U0  1� exp �Tmax � ~U0~" !!# ; (7)Edb = ~U0(1�m ~Um0"m  exp ~U0~" !! �� "���m; Tmax~" �� � �m; ~U0~" !#)�1=m �� ~U0(1 + ~Um0~"m  exp ~U0~" !! �� "���m; Tmax~" �� � �m; ~U0~" !#) : (8)

Î÷åâèäíî, ÷òî è äëÿ ñëó÷àÿ a), è äëÿ ñëó÷àÿ b)dEd=dR0 > 0, ò. å. ñ óâåëè÷åíèåì ðàäèóñà çîíûíåóñòîé÷èâîñòè R0 äå�åêòîîáðàçîâàíèå çàòðóäíÿåò�ñÿ, ÷òî �èçè÷åñêè ñîâåðøåííî ÿñíî.Ñðàâíåíèå óðàâíåíèé (7) è (8), îäíàêî, ñâèäå�òåëüñòâóåò î âàæíîì îáñòîÿòåëüñòâå � âåëè÷èíàEda 6= Edb, ïðè÷åì îöåíêè Ed ïðè ðàâíûõ ðåàëü�íûõ ïàðàìåòðàõ çàäà÷è Emax, a2="R20 è U0 ïîêàçû�âàþò Eda < Edb. Ýòî ñîîòâåòñòâóåò äàâíî îáñóæäàå�ìîìó îáñòîÿòåëüñòâó [17℄ � ýíåðãèÿ ñìåùåíèÿ çàâè�ñèò îò òèïà îáëó÷àþùèõ ÷àñòèö è ÿâëÿåòñÿ êîíñòàí�òîé ìàòåðèàëà ëèøü ïðèáëèçèòåëüíî. Ñìûñë ýòîãîðåçóëüòàòà òîæå î÷åâèäåí: âûõîä çà ïðåäåëû çîíûíåóñòîé÷èâîñòè â ñðåäíåì áîëåå ý��åêòèâåí, åñëèðåãóëÿðíûé àòîì ïîëó÷àåò áîëüøåå çíà÷åíèå ýíåð�ãèè. Â ñëó÷àå æå ðåçåð�îðäîâñêîãî ðàññåÿíèÿ âå�ðîÿòíîñòü ïåðåäà÷è ìàëîé ýíåðãèè ïðåâàëèðóåò ïîñðàâíåíèþ ñ ðàññåÿíèåì òâåðäûõ øàðîâ (ñîîòâåò�ñòâåííî d� � dT=T 2 è d� � dT ).3. ÄÅÔÅÊÒÎÎÁ�ÀÇÎÂÀÍÈÅ ÂÍÀÍÎÊËÀÑÒÅ�Å�àññìîòðèì âîïðîñ, ÷òî èçìåíÿåòñÿ â �îðìóëàõ(7) è (8) ïðè ïåðåõîäå îò îáúåìíîãî ñëó÷àÿ ê íàíî�êëàñòåðó, âíåäðåííîìó â òâåðäîòåëüíóþ ìàòðèöó.×òîáû ó÷åñòü ýòî ðàçëè÷èå, ìîäåëè Çåéòöà îêà�çûâàåòñÿ íåäîñòàòî÷íî, à ìîäåëü äè��óçèè ñìåùåí�íîãî àòîìà îêàçûâàåòñÿ àäåêâàòíîé ñèòóàöèè. Äåé�ñòâèòåëüíî, âåëè÷èíû a, " è U0 îäèíàêîâû äëÿ ñëó÷à�åâ îáúåìíîãî ìàòåðèàëà è íàíîêëàñòåðà, òîãäà êàêR0 (ñîãëàñíî êîíöåïöèè ¾ñëàáîé òî÷êè¿ [9℄) ñóùå�ñòâåííî èçìåíÿåòñÿ.�àññìîòðèì ñèòóàöèþ ïîäðîáíåå. Âåëè÷èíà çîíûíåóñòîé÷èâîñòè äëÿ êðèñòàëëà (êàê òåïåðü ÿñíî �îáúåìíîãî ñëó÷àÿ) áûëà îöåíåíà â ðàáîòå [18℄, ðàñ�ñóæäåíèÿ â êîòîðîé ñâîäÿòñÿ ê ñëåäóþùåìó. Âáëèçèîñòàâëåííîé âàêàíñèè ñìåùåííûé àòîì íàõîäèòñÿ âìîäåëüíîì ïîòåíöèàëüíîì ðåëüå�å, îïðåäåëÿåìîìâûðàæåíèåì~UI(R) = UV�I + Q2 os 2�a R: (9)�ðà�è÷åñêè ýòà �óíêöèÿ èçîáðàæåíà íà ðèñ. 1.Çäåñü UV�I(R) < 0 � ýíåðãèÿ ïðèòÿæåíèÿ âàêàí�ñèè è ñìåùåííîãî (ìåæäîóçåëüíîãî) àòîìà; âòîðîé÷ëåí â ïðàâîé ÷àñòè (9) ìîäåëèðóåò ïåðèîäè÷åñêèéïîòåíöèàë êðèñòàëëà.Ïåðâûé ìàêñèìóì ïðè âîçðàñòàíèè R îò íóëÿäî áåñêîíå÷íîñòè è åñòü R0. Åãî ìîæíî îöåíèòü,ïðèðàâíÿâ jFV�I j = j � dUV�I(R)=dRj ñèëå áàðüåðàQ=(a=2):471



Á. Ë. Îêñåíãåíäëåð, Í. Í. Òóðàåâà, Ñ. Å. Ìàêñèìîâ, Ô. �. Äæóðàáåêîâà ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 3 (9), 2010jFV�I j = 2Q=a: (10)Òàê, äëÿ êóëîíîâñêîãî ïðèòÿæåíèÿ âàêàíñèè è ìåæ�äîóçåëüíîãî àòîìà (÷òî õàðàêòåðíî äëÿ ïîëóïðî�âîäíèêîâ) FV�I = �Z2e2=�R2, ïîëó÷èì (ñðàâíèâàÿñ [18℄) R0 =s 2Z2e2�(Q=a) ; (11)ãäå �Z � çàðÿäû âàêàíñèè è ñìåùåííîãî àòîìà.Äëÿ ñëó÷àÿ íàíîêëàñòåðà íåîáõîäèìî ìîäè�èöè�ðîâàòü óðàâíåíèå (9), ó÷òÿ âçàèìîäåéñòâèå ñìåùåí�íîãî àòîìà ñ ãðàíèöåé ðàçäåëà íàíîêëàñòåð�ìàòðè-öà UI�B(RB �R):~UI(R) = UV�I + UI�B(RB �R) + Q2 os 2�a R; (12)ãäå RB � ðàäèóñ íàíîêëàñòåðà.Êëàñòåð è ìàòðèöà îáëàäàþò ðàçëè÷íûìè ìåæ�àòîìíûìè ðàññòîÿíèÿìè, ïîýòîìó èõ ãðàíèöà ðàçäå�ëà óïðóãî äå�îðìèðîâàíà. Ñëåäîâàòåëüíî, ñèëàFB�I (R0 �R) = �dUI�B(R0 �R)dRïðåäñòàâëÿåò ñîáîé óïðóãóþ ñèëó ïðèòÿæåíèÿ èëèîòòàëêèâàíèÿ â çàâèñèìîñòè îò òîãî, ðàñòÿãèâàåòñÿèëè ñæèìàåòñÿ íàíîêðèñòàëë òâåðäîòåëüíîé ìàòðè�öåé. Ñîîòâåòñòâåííî, óðàâíåíèå (10) çàìåíÿåòñÿ íàjFV�I(R)j � jFB�I (R0 �R)j = 2Qa : (13)Ýòî óðàâíåíèå ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ R0:~R0 = R0 + ÆR0: (14)Îöåíèì èçìåíåíèå R0, îáóñëîâëåííîå âçàèìîäåé�ñòâèåì ñìåùåííîãî àòîìà ñ ãðàíèöåé ðàçäåëà êëàñ�òåð�ìàòðèöà. Äëÿ ìîäåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ [19℄:UB�I(RB �R) = V0 � aR0 �R�3 ; V0 ? 0:Ñ ó÷åòîì jFV�I(R)j � jFB�I(R0 �R)j ïîëó÷èìÆR0R0 � � 3V0a3�R202(RB �R0)4e2 == �a3V0�2e2 a2R2B R20R2B 1(1�R0=RB)4 ; (15)ò. å. áîëüøå èëè ìåíüøå íóëÿ â çàâèñèìîñòè îò çíàêàV0. Òàêèì îáðàçîì, èçìåíåíèå ðàäèóñà çîíû íåóñòîé�÷èâîñòè îïðåäåëÿåòñÿ çíàêîì óïðóãîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ãðàíèöû ðàçäåëà ñî ñìåùåííûì àòîìîì. Ôè�çè÷åñêàÿ ïðè÷èíà ïðîèñõîæäåíèÿ ðàçëè÷íîãî çíàêà
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Enanod =Erystd

RB=R0
ÆR > 0ÆR > 0

�èñ. 2. Êà÷åñòâåííàÿ çàâèñèìîñòü îòíîñèòåëüíîéýíåðãèè ñìåùåíèÿ îò ðàçìåðà íàíîêëàñòåðà ïðèðàñòÿíóòîé (ÆR > 0) è ñæàòîé (ÆR < 0) ãðàíèöàõðàçäåëàV0 ñîñòîèò â òîì, ÷òî ãðàíèöà ðàçäåëà, â çàâèñèìî�ñòè îò ñîîòíîøåíèÿ ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé ìàòå�ðèàëà êëàñòåðà è ìàòåðèàëà ìàòðèöû, ìîæåò áûòüëèáî ñæàòîé (êîãäà ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå â ìàòðè�öå ìåíüøå ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ â êëàñòåðå), ëè�áî ðàñòÿíóòîé (êîãäà ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå â ìàò�ðèöå áîëüøå ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ â êëàñòåðå).Ïðè ýòîì çíàê V0 ñîîòâåòñòâåííî ëèáî ïîëîæèòåëü�íûé, ëèáî îòðèöàòåëüíûé. Îòìåòèì, ÷òî èçìåíåíèåðàäèóñà çîíû íåóñòîé÷èâîñòè çàâèñèò îò äâóõ áåç�ðàçìåðíûõ ïàðàìåòðîâ a=RB è R0=RB.Çíàêè ÆR0 òàêîâû: ïðè ñæàòèè íàíîêðèñòàëëàìàòðèöåé ÆR0 < 0, à ïðè ðàñòÿæåíèè íàíîêðèñòàë�ëà ÆR0 > 0. Ýòî ìîäè�èöèðóåò ïîòåíöèàëüíûé ðå�ëüå� ñìåùåííîãî àòîìà â íàíîêëàñòåðå, êàê ïîêà�çàíî íà ðèñ. 1. Âîçâðàùàÿñü ê �îðìóëàì (7) è (8),âèäèì, ÷òî Eda, Edb äëÿ íàíîêëàñòåðà áîëüøå (ïðèÆR0 > 0) èëè ìåíüøå (ïðè ÆR0 < 0) ñîîòâåòñòâóþ�ùåé âåëè÷èíû äëÿ îáúåìíîãî îáðàçöà è çàâèñèò îòðàäèóñà íàíîêëàñòåðà: ý��åêò îñëàáëÿåòñÿ ñ ðîñòîìRB (ðèñ. 2).Èíòåðåñíî îòìåòèòü, ÷òî êóëîíîâñêîå âçàèìîäåé�ñòâèå ìåæäó ñìåùåííûì àòîìîì è çàðÿäîì ãðàíèöûðàçäåëà âêëàäà â ÆR0 íå äàåò â ñèëó äåéñòâèÿ òåî�ðåìû Îñòðîãðàäñêîãî ��àóññà.4. ÌÎÄÅËÜ �ÀÄÈÀÖÈÎÍÍÎÉÀÌÎ�ÔÈÇÀÖÈÈÅñëè ïåðâè÷íàÿ íàëåòàþùàÿ ÷àñòèöà îáëàäàåòýíåðãèåé, çíà÷èòåëüíî áîëüøåé ~U0, òî âîçìîæíî îá�472



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 3 (9), 2010 Îñîáåííîñòè ðàäèàöèîííîãî äå�åêòîîáðàçîâàíèÿ : : :ðàçîâàíèå êàñêàäîâ ñìåùåíèé [20℄. �àäèóñ êàñêàä�íîé îáëàñòè èìååò õàðàêòåðíîå âûðàæåíèå [20℄Ras = 0:8(Tmax=2Ed)a: (16)Åñëè ÷èñëî òàêèõ ðàçóïîðÿäî÷åííûõ îáëàñòåé ñ äî�çîé îáëó÷åíèÿ íàêàïëèâàåòñÿ, òî íàñòóïàåò ìîìåíòèõ ïåðåêðûâàíèÿ � ýòî è ñîîòâåòñòâóåò êðèòè÷åñêîéäîçå àìîð�èçàöèè �. Ñëåäóÿ ïåðêîëÿöèîííîé òðàê�òîâêå, ìîæíî çàïèñàòü [21; 22℄:(0:4a)3�TmaxEd �3N0�d� = onst: (17)Çäåñü N0 � ÷èñëî àòîìîâ íàíîêëàñòåðà â åäèíèöåîáúåìà, onst áëèçêà ê åäèíèöå [21; 22℄.Â âûðàæåíèè (17) è Ed è �d çàâèñÿò îò ~R0 = R0++ÆR0 (ñì. �îðìóëû (5), (6) è (7), (8)). Ñëåäîâàòåëü�íî, � ÿâëÿåòñÿ �óíêöèåé îò RB , ïðè÷åì� � 1E4d (18)äëÿ ðåçåð�îðäîâñêîãî ðàññåÿíèÿ è� � 1E3d �1� EdTmax� � 1E3d (19)äëÿ ìîäåëè òâåðäûõ øàðîâ.5. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÏðè óñëîâèè ÆR0=R0 < 1 èç �îðìóë (18) è (19)ïîëó÷àåì äëÿ èîííîãî îáëó÷åíèÿ�1 = �nano�ryst � 1� 4 ÆEdErystd ; (20)äëÿ íåéòðîííîãî îáëó÷åíèÿ�2 = �nano�ryst � 1� 3 ÆEdErystd : (21)Åñëè ââåñòè âåëè÷èíó ñòåïåíè àìîð�èçàöèèêëàñòåðà ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèÿ äîëè ïîâðåæäåí�íîãî îáúåìà = (0:4)3a3[Tmax=Ed℄3�d� + 4�R2BÆ4�R3B=3 ; (22)ãäå Æ � øèðèíà ãðàíèöû ðàçäåëà íàíîêëàñòåð�ìàò-ðèöà, òî ïîëó÷èì õàðàêòåðíûå êðèâûå ñ íàñûùå�íèåì (ðèñ. 3), êîòîðûå êà÷åñòâåííî ñîâïàäàþò ñýêñïåðèìåíòîì è êîìïüþòåðíûì ìîäåëèðîâàíèåì(ðèñ. 4) [8℄. Âèäíî òàêæå, ÷òî ñóùåñòâîâàíèå àìîð��èçîâàííîé ïðèãðàíè÷íîé îáëàñòè óìåíüøàåò �(ñð. ñ ðèñ. 4).

0 1

1

γ

Φ/Φcryst
c�èñ. 3. Êà÷åñòâåííàÿ çàâèñèìîñòü ñòåïåíè àìîð�è-çàöèè îáðàçöîâ äëÿ ñëó÷àåâ îáúåìíîãî êðèñòàëëà(ñïëîøíàÿ êðèâàÿ), íàíîêðèñòàëëà ñî ñæàòîé ãðà-íèöåé (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ), íàíîêðèñòàëëà ñ ðàñòÿ-íóòîé ãðàíèöåé (òî÷êè)

d = 4.0 нм
d = 5.0
d = 6.0
объем моделир.

γ

0 10
−1

1 10 10
2

объем эксперим.
0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

5 10 20

0.8

0.9

1.0

ион/атом, эВ�èñ. 4. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ è ïîëó÷åííûå ïóòåìêîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ çàâèñèìîñòè ñòåïå-íè àìîð�èçàöèè îáðàçöà ãåðìàíèÿ â ìàòðèöå SiO2îò äîçû èîííîãî îáëó÷åíèÿ [8℄Òàêèì îáðàçîì, â çàâèñèìîñòè îò çíàêà V0(ñì. (15)), àìîð�èçàöèÿ íàíîêëàñòåðà ìîæåò áûòüóñêîðåííîé (ðàäèàöèîííàÿ ÷óâñòâèòåëüíîñòü), ëèáîçàìåäëåííîé (ðàäèàöèîííàÿ ñòîéêîñòü). Ïåðâûéñëó÷àé âûãîäåí äëÿ ïðîöåññîâ èîííîé òåõíîëîãèè,âòîðîé � äëÿ ñîçäàíèÿ íàíîòîïëèâà â ÿäåðíûõðåàêòîðàõ.473



Á. Ë. Îêñåíãåíäëåð, Í. Í. Òóðàåâà, Ñ. Å. Ìàêñèìîâ, Ô. �. Äæóðàáåêîâà ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 3 (9), 20106. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ�àññìîòðåíèå ïðîñòåéøåãî ïðîöåññà ïåðâè÷íîãîäå�åêòîîáðàçîâàíèÿ è ñâÿçàííîé ñ íèì íàïðÿìóþàìîð�èçàöèè íàíîêëàñòåðîâ äåìîíñòðèðóåò ñóùå�ñòâåííóþ ìîäè�èêàöèþ ïðîöåññîâ ðàäèàöèîííîé�èçèêè. Ó÷èòûâàÿ ÷åòûðå áàçîâûõ �àêòîðà ðàäè�àöèîííîãî âîçäåéñòâèÿ íà ìàòåðèàëû (òåïëî, èîíè�çàöèÿ, óïðóãèå âîëíû è óïðóãîå ðàññåÿíèå), òðèòèïà ýëåìåíòàðíûõ ðàäèàöèîííûõ ïðîöåññîâ (äå��åêòîîáðàçîâàíèå, ðàäèàöèîííàÿ äè��óçèÿ è êâà�çèõèìè÷åñêèå ðåàêöèè) [9℄, à òàêæå òðè �óíäàìåí�òàëüíûõ ñâîéñòâà íàíîêëàñòåðîâ (ïðåâàëèðîâàíèåïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, êâàçèäèñêðåòíûé ñïåêòðýëåêòðîííûõ è �îíîííûõ âîçáóæäåíèé è íàëè÷èåäîïîëíèòåëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé îò ãðàíèöû ðàçäå�ëà êëàñòåð�ìàòðèöà) ìîæíî îæèäàòü ìíîãîîáðàçèÿý��åêòîâ â îáëàñòè ðàäèàöèîííîé �èçèêè è ðà�äèàöèîííîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ â íàíîêëàñòåðíûõîáúåêòàõ. Ýòî ìíîãîîáðàçèå ý��åêòîâ ñòàíîâèòñÿåùå áîëåå î÷åâèäíûì, åñëè ó÷åñòü, ÷òî òàêèå ñèëüíîíåðàâíîâåñíûå ïðîöåññû, êàêèìè ÿâëÿþòñÿ ðàäèà�öèîííûå ïðîöåññû, ïðîèñõîäÿò â òàêîì ñóùåñòâåííîíåðàâíîâåñíîì îáúåêòå, êàê íàíîêëàñòåð, ïîìåùåí�íûé â òâåðäîòåëüíóþ ìàòðèöó [23℄.Àâòîðû áëàãîäàðÿò À. Ô. Àíäðååâà çà ïîääåðæ�êó è ïîëåçíîå îáñóæäåíèå äàííîé ðàáîòû.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. G. Kellermann and A. Graievih, Phys. Rev. B 65,134204 (2002).2. G. Kellermann and A. Graievih, Phys. Rev. B 78,054106 (2008).3. J. Pakarinen, M. Bakman, F. Djurabekova et al.,Phys. Rev. B 79, 0854206 (2009).4. D. Melnikov and J. Chelikowsky, Phys. Rev. B 69,113305 (2004).5. C. Garia, B. Garrido, P. Pellegrino et al., Appl. Phys.Lett. 82, 1595 (2003).
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