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ÓÄÊ 538.971 ÀËÃÎÐÈÒÌ ÄÅÒÅÊÒÈÐÎÂÀÍÈßÍÀ ÀÒÎÌÍÎÌ ÓÐÎÂÍÅ ÂÀÊÀÍÑÈÎÍÍÎÉ ÏÎÐÛÈ ÎÏÈÑÀÍÈß ÅÅ ÔÎÐÌÛÀ. È. Êóëüìåíòüåâ(Èíñòèòóò ïðèêëàäíîé ôèçèêè ÍÀÍ Óêðàèíû, ã. Ñóìû)Ïðåäëàãàåòñÿ ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé ïðè ïîñëåäîâàòåëüíîì ìíîãîóðîâíåâîì ìîäåëèðî-âàíèè äåòåêòèðîâàòü ïîÿâëåíèå êîìïàêòíûõ êëàñòåðîâ àòîìîâ ñ íàðóøåííîé êðèñòàë-ëè÷íîñòüþ, îïðåäåëÿòü ãðàíèöó ýòîãî êëàñòåðà, èçìåðÿòü åãî êîýôôèöèåíò êîìïàêò-íîñòè è ôîðìó. Âûïîëíåí êîìïüþòåðíûé ýêñïåðèìåíò, â êîòîðîì èìèòèðóåòñÿ ïðîöåñññõëîïûâàíèÿ ñôåðè÷åñêîé ïîðû. Ïîëó÷åíû çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ôîðìû ïîðû îòêîýôôèöèåíòà ñæàòèÿ è ïðîâåäåíî èõ ñðàâíåíèå ñ àíàëèòè÷åñêèìè âûðàæåíèÿìè.Êëþ÷åâûå ñëîâà: êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå, ðåàêòîðíîå ìàòåðèàëîâåäåíèå,ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííûå óðîâíè, âàêàíñèîííûå ïîðû.Ñîçäàíèå ðåàêòîðîâ äåëåíèÿ ñëåäóþùåãî ïîêîëåíèÿ íåâîçìîæíî áåç èíòåíñèâíûõ ôóíäàìåíòàëü-íûõ è ïðèêëàäíûõ èññëåäîâàíèé. Ñðåäè íèõ îñîáîå ìåñòî çàíèìàþò èññëåäîâàíèÿ, ñâÿçàííûå ñðàçðàáîòêîé íîâûõ êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ äëÿ àêòèâíîé çîíû ðåàêòîðà.Ïðîöåññ ðàçðàáîòêè ìàòåðèàëà îñíîâàí íà âûáîðå ñîîòâåòñòâóþùåé ìàòðèöû, ïîèñêå îïòèìàëü-íûõ êîìáèíàöèé îñíîâíûõ êîìïîíåíòîâ è êîíöåíòðàöèé ðàçëè÷íûõ ëåãèðóþùèõ ýëåìåíòîâ, à òàêæåíà îïðåäåëåíèè ðåæèìîâ òåðìîìåõàíè÷åñêîé îáðàáîòêè, ïîçâîëÿþùèõ ìàòåðèàëó ñîõðàíÿòü â îïðå-äåëåííûõ ïðåäåëàõ ñâîè ôèçè÷åñêèå è ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà â òå÷åíèå âñåãî âðåìåíè ýêñïëóàòàöèè.Óñïåøíîñòü ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è ñâÿçàíà ñ ïîíèìàíèåì è àäåêâàòíûì îïèñàíèåì òåõ ïðîöåññîâ, êî-òîðûå ïðèâîäÿò ê äåãðàäàöèè ðàññìàòðèâàåìûõ ñâîéñòâ.Èññëåäîâàíèÿ ðàäèàöèîííûõ ïîâðåæäåíèé òâåðäûõ òåë ïîçâîëèëè ñôîðìóëèðîâàòü åäèíîå òåîðå-òè÷åñêîå îïèñàíèå ïðîèñõîäÿùèõ ïðè ýòîì ïðîöåññîâ. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ýâîëþöèÿ ìàòåðèàëà ïîä îá-ëó÷åíèåì ïðåäñòàâëÿåò ìíîãîóðîâíåâîå ÿâëåíèå, îõâàòûâàþùåå øèðîêèé èíòåðâàë ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííûõ ìàñøòàáîâ. Èçó÷åíèå åãî ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ìåòîäàìè ÿâëÿåòñÿ òðóäíîé çàäà÷åé,òðåáóþùåé äëèòåëüíûõ èñïûòàíèé è çíà÷èòåëüíûõ èíâåñòèöèé.Â òàêîé ñèòóàöèè áîëüøèå íàäåæäû ñâÿçûâàþò ñ ðàçâèòèåì ñðàâíèòåëüíî íîâîãî íàïðàâëåíèÿ âêîìïüþòåðíîì ìàòåðèàëîâåäåíèè � ìíîãîóðîâíåâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [1]. Åãî öåëü ñîñòîèò â òîì,÷òîáû âûïîëíèòü ñâÿçíîå îïèñàíèå ñâîéñòâ è ïðîöåññîâ â ìàòåðèàëå â öåëîì: îò ìèêðî- äî ìàê-ðîóðîâíÿ. Â îñíîâå ìíîãîóðîâíåâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ëåæèò èñïîëüçîâàíèå íå îäíîé, à íåñêîëüêèõìîäåëåé, êîòîðûå â çàâèñèìîñòè îò èõ ïðîñòðàíñòâåííûõ è âðåìåííûõ ìàñøòàáîâ ìîãóò áûòü óïî-ðÿäî÷åíû â âèäå óðîâíåé â ñîîòâåòñòâóþùåé èåðàðõèè.Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè â ìíîãîóðîâíåâîì ìîäåëèðîâàíèè îôîðìèëèñü äâà íàïðàâëåíèÿ � ïîñëå-äîâàòåëüíûå è ãèáðèäíûå ñõåìû [2].Â ïîñëåäîâàòåëüíûõ ñõåìàõ ñòðóêòóðíûé ýëåìåíò ìîäåëè äàííîãî óðîâíÿ ðàññìàòðèâàåòñÿ â âèäåñèñòåìû, ñîñòàâëåííîé èç ýëåìåíòîâ áîëåå íèçêîãî óðîâíÿ. Ôîðìàëüíîå îáîñíîâàíèå ïîäõîäà ñîñòî-èò â ðàññìîòðåíèè åäèíîãî ãàìèëüòîíèàíà è óñðåäíåíèè åãî ïî âûáðàííîé ñîâîêóïíîñòè ñòåïåíåéñâîáîäû. Â ðåçóëüòàòå ýòè ñòåïåíè ñâîáîäû èñêëþ÷àþòñÿ, ò. å. ïðîèñõîäèò ìàñøòàáíîå îãðóáëåíèåñèñòåìû. Íàïðèìåð, ìîäåëü ñàìîãî íèæíåãî óðîâíÿ ìîæåò îïèñûâàòüñÿ ãàìèëüòîíèàíîì, âêëþ÷à-þùèì âñå ýëåêòðîííûå ñòåïåíè ñâîáîäû â óðàâíåíèè Øðåäèíãåðà. Â ðåçóëüòàòå óñðåäíåíèÿ ïî âñåììãíîâåííûì ïîëîæåíèÿì ýëåêòðîíîâ ïðîèñõîäèò ïåðåõîä ê ìîäåëè ñëåäóþùåãî óðîâíÿ, â êîòîðîé� 29 �



À. È. Êóëüìåíòüåâêîððåëÿöèè â ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìå îïèñûâàþòñÿ â ðàìêàõ ôîðìàëèçìà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè.Çàòåì ïðîèñõîäèò óñðåäíåíèå ïî âñåì ýëåêòðîíàì è ïðåäñòàâëåíèå èõ ýôôåêòèâíûì ïîòåíöèàëîì.Ñëåäóþùèé øàã ñîñòîèò â âûäåëåíèè êîìïàêòíûõ àòîìíûõ îáðàçîâàíèé è îïèñàíèè èõ êàê åäè-íûõ äåôåêòîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû. Ýòîò øàã îñîáåííî âàæåí äëÿ êîìïüþòåðíîãî ðåàêòîð-íîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ, ïîñêîëüêó ïåðâè÷íûå ðàäèàöèîííûå äåôåêòû ìîãóò ôîðìèðîâàòü ðàçíî-îáðàçíûå âàêàíñèîííûå è ìåæóçåëüíûå êîìïëåêñû, òàêèå êàê âàêàíñèîííûå èëè ãàçîíàïîëíåííûåïîðû è äèñëîêàöèîííûå ïåòëè.Â ïîñëåäîâàòåëüíûõ ìíîãîóðîâíåâûõ ñõåìàõ àêòóàëüíîé ÿâëÿåòñÿ çàäà÷à ðàçðàáîòêè ìåòîäîâ,ïîçâîëÿþùèõ âûäåëÿòü ïîäìíîæåñòâî ýëåìåíòîâ äàííîãî óðîâíÿ, êîòîðûå îáðàçóþò åäèíûé ýëå-ìåíò ñëåäóþùåãî óðîâíÿ, è îïèñàíèå åãî õàðàêòåðèñòèê â ðàìêàõ ïðèíÿòîé äëÿ íåãî ìîäåëè. Öå-ëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ìåòîäà, ïîçâîëÿþùåãî ðåøàòü ýòó çàäà÷ó íà àòîìíîìóðîâíå, � âûäåëÿòü ñîâîêóïíîñòü àòîìîâ, îáðàçóþùèõ âàêàíñèîííóþ ïîðó, èçìåðÿòü åå õàðàêòåðè-ñòèêè è ïðåäñêàçûâàòü íàïðàâëåíèå íàèáîëåå âåðîÿòíîé äàëüíåéøåé ýâîëþöèè.Ýâîëþöèÿ âàêàíñèîííîé ïîðûÂ ðåçóëüòàòå îáëó÷åíèÿ ìàòåðèàëîâ â íèõ îáðàçóþòñÿ ðàçíîîáðàçíûå ïåðâè÷íûå ðàäèàöèîííûåäåôåêòû, êîòîðûå ìîãóò îáúåäèíÿòüñÿ â ðàçëè÷íûå êîìïëåêñû � âàêàíñèîííûå ïîðû, äèñëîêàöè-îííûå ïåòëè è ïðèìåñíûå âûäåëåíèÿ. Ïðåäåëüíûìè ñëó÷àÿìè ÿâëÿþòñÿ ñôåðè÷åñêèå è ïëîñêèåêîìïëåêñû. Â ïåðâîì ñëó÷àå ñíà÷àëà â ÿäðå ïðîñòîãî êàñêàäà ñòîëêíîâåíèé îáðàçóåòñÿ ìàëåíü-êàÿ ãðóïïà âàêàíñèé, êîòîðàÿ çàòåì íà÷èíàåò ðàñòè çà ñ÷åò èçáûòî÷íîãî ïîòîêà âàêàíñèé íà ïîðó.Ýíåðãèÿ òàêîãî êîìïëåêñà ñâÿçàíà ñ îáðàçîâàíèåì äîïîëíèòåëüíîé ïîâåðõíîñòè
Eν = 4πR2γ, (1)ãäå γ � êîýôôèöèåíò ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ; R � ýôôåêòèâíûé ðàäèóñ ïîðû, êîòîðûé îïðå-äåëÿåòñÿ èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà îáúåìà ñôåðû ðàäèóñîì R ñóììàðíîìó îáúåìó nν îáúåäèíèâøèõñÿâàêàíñèé, êàæäàÿ èç êîòîðûõ èìååò îáúåì Ων :
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. (2)Â ïðîöåññå ýâîëþöèè ñôåðè÷åñêèå ïîðû ìîãóò äåôîðìèðîâàòüñÿ è çàõëîïûâàòüñÿ â íàèáîëååïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè êðèñòàëëà. Ïðè ýòîì ñíà÷àëà ôîðìèðóåòñÿ äèñê, à çàòåì ïëîñêèåïîâåðõíîñòè ýòîãî äèñêà ñîåäèíÿþòñÿ, îáðàçóÿ äèñëîêàöèîííóþ ïåòëþ âàêàíñèîííîãî òèïà. Â ðå-çóëüòàòå ïðèõîäèì êî âòîðîìó ïðåäåëüíîìó ñëó÷àþ êîìïëåêñà ïåðâè÷íûõ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ,êîòîðûé ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïëîñêóþ äèñëîêàöèîííóþ ïåòëþ. Åå ýíåðãèÿ ðàâíà [3]
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l γd, (3)ãäå µ � ìîäóëü ñäâèãà; ν � êîýôôèöèåíò Ïóàññîíà; γd � ýíåðãèÿ äåôåêòà óïàêîâêè; Rl � ðà-äèóñ ïåòëè, îïðåäåëÿåìûé èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà ïëîùàäè êðóãà ðàäèóñîì Rl è ïëîùàäè ïëîñêîãîñêîïëåíèÿ nν âàêàíñèé:
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.Âûðàæåíèÿ (1) è (3) ïî-ðàçíîìó çàâèñÿò îò ÷èñëà âàêàíñèé â êîìïëåêñå, è ìîæíî îïðåäåëèòü íåêî-òîðîå êðèòè÷åñêîå ÷èñëî âàêàíñèé ncr, ïðè êîòîðîì ýíåðãèè ýòèõ êîìïëåêñîâ ðàâíû. Ïðè ìàëîì÷èñëå âàêàíñèé ñôåðè÷åñêàÿ ïîëîñòü èìååò ìåíüøóþ ýíåðãèþ, ÷åì äèñëîêàöèîííàÿ ïåòëÿ, íî ïðè

nν > ncr ñôåðè÷åñêàÿ ïîëîñòü ñòàíîâèòñÿ ìåíåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîé è ìîæåò ñõëîïíóòüñÿ ñîáðàçîâàíèåì äèñëîêàöèîííîé ïåòëè âàêàíñèîííîãî òèïà.Â îáëó÷àåìîì ìàòåðèàëå ìîæåò ñóùåñòâîâàòü çíà÷èòåëüíûé ðàçáðîñ â çíà÷åíèÿõ ncr, ïîñêîëüêóíåêîòîðûå âîçäåéñòâèÿ ìîãóò ñòàáèëèçèðîâàòü ïîðó (è óâåëè÷èâàòü çíà÷åíèå ncr), òîãäà êàê äðóãèå� 30 �



Àëãîðèòì äåòåêòèðîâàíèÿ íà àòîìíîì óðîâíå âàêàíñèîííîé ïîðû è îïèñàíèÿ åå ôîðìûïðèâîäÿò ê ïðîòèâîïîëîæíîìó ðåçóëüòàòó. Ïîýòîìó ïðè ìíîãîóðîâíåâîì ìîäåëèðîâàíèè íåîáõîäè-ìî íà àòîìíîì óðîâíå èìåòü àëãîðèòì, êîòîðûé ïîçâîëÿë áû:1) äåòåêòèðîâàòü ôîðìèðîâàíèå êîìïëåêñà ïåðâè÷íûõ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ â âèäå ïîðû;2) ïðåäñêàçûâàòü íàïðàâëåíèå åå íàèáîëåå âåðîÿòíîé äàëüíåéøåé ýâîëþöèè.Â ñòàòüå ïðåäëàãàåòñÿ âàðèàíò òàêîãî àëãîðèòìà, îñíîâàííûé íà àíàëèçå îáùèõ áëèæàéøèõ ñî-ñåäåé, ìåòîäå äåòåêòèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòè àòîìíîãî îáðàçîâàíèÿ [4] è ìåòîäå èçìåðåíèÿ ôîðìûòàêîãî îáðàçîâàíèÿ [5]. Ðàçðàáîòàííûé àëãîðèòì ïðîèëëþñòðèðîâàí íà ïðèìåðå êîìïüþòåðíîãîýêñïåðèìåíòà, â êîòîðîì èìèòèðóåòñÿ ïðîöåññ ñõëîïûâàíèÿ ñôåðè÷åñêîé ïîðû.Ðàññìîòðèì ñíà÷àëà ñïîñîá äåòåêòèðîâàíèÿ íà àòîìíîì óðîâíå âàêàíñèîííîé ïîðû. Äëÿ åãî ðàç-ðàáîòêè íåîáõîäèìî ðåøèòü äâå îñíîâíûå ïðîáëåìû. Ïåðâàÿ èç íèõ ñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî ìåòîäû ìîäå-ëèðîâàíèÿ, îñíîâàííûå íà êîíöåïöèè ÷àñòèö, îïåðèðóþò ëèøü òàêèìè âåëè÷èíàìè, êîòîðûå çàäàþòïîëîæåíèÿ ÷àñòèö è âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó íèìè. Ïîýòîìó íåîáõîäèìî èç ìíîæåñòâà âñåõ ÷àñòèöâûäåëèòü ïîäìíîæåñòâî, êîòîðîå ôîðìèðóåò ñêîïëåíèå. Âòîðàÿ ïðîáëåìà ñâÿçàíà ñ íåîáõîäèìî-ñòüþ èçìåðåíèÿ òàêîé õàðàêòåðèñòèêè âûäåëåííîãî ñêîïëåíèÿ, êîòîðàÿ ïîçâîëèëà áû îäíîçíà÷íîêëàññèôèöèðîâàòü åãî êàê âàêàíñèîííóþ ïîðó.Àíàëèç îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåéÒðàäèöèîííî àíàëèç ñòðóêòóðû êîíôèãóðàöèé, ôîðìèðóþùèõñÿ ïðè ìîäåëèðîâàíèè äèíàìè÷å-ñêîé ýâîëþöèè àòîìíûõ ñèñòåì, îñíîâûâàëñÿ íà èññëåäîâàíèè ðàäèàëüíîé ïàðíîé êîððåëÿöèîííîéôóíêöèè g(r). Â ðàñ÷åòàõ ýòà ôóíêöèÿ ïîëó÷àåòñÿ â ðåçóëüòàòå óñðåäíåíèÿ ïî âñåì àòîìàì ñèñòå-ìû, è ïîýòîìó ðàññìàòðèâàåìûé ìåòîä íàèáîëåå ïîäõîäèò äëÿ àíàëèçà ïðîñòðàíñòâåííî îäíîðîäíûõñèñòåì. Òðóäíîñòè âîçíèêàþò, êîãäà â ñèñòåìå åñòü íåîäíîðîäíîñòè, íàïðèìåð, åñëè îíà ñîñòîèò èçíåñêîëüêèõ òâåðäûõ ôàç èëè â íåé èìåþòñÿ òå èëè èíûå äåôåêòû. Â ýòîì ñëó÷àå ôóíêöèÿ g(r)ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóïåðïîçèöèþ ïàðöèàëüíûõ âêëàäîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ ðàçëè÷íûì ïðîñòðàí-ñòâåííûì îáëàñòÿì. Ñóùåñòâóþùèå â íåîäíîðîäíûõ ñèñòåìàõ âíóòðåííèå óïðóãèå íàïðÿæåíèÿ, àòàêæå òåïëîâûå êîëåáàíèÿ àòîìîâ ïðèâîäÿò ê ðàçìûòèþ ïèêîâ â ïàðöèàëüíûõ âêëàäàõ â ôóíê-öèþ g(r). Êàê ñëåäñòâèå, çàäà÷à äåêîìïîçèöèè g(r) íà ïàðöèàëüíûå ñîñòàâëÿþùèå ñòàíîâèòñÿïëîõî îïðåäåëåííîé.Â òàêîé ñèòóàöèè äëÿ âûäåëåíèÿ êîìïëåêñà ïåðâè÷íûõ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ áîëåå ïåðñïåêòèâ-íûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïîäõîä, îñíîâàííûé íà èññëåäîâàíèè ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè îòäåëüíîãîàòîìà è âûäåëåíèè ñâÿçíûõ ïîäìíîæåñòâ àòîìîâ, îáëàäàþùèõ îäèíàêîâûì òèïîì êðèñòàëëè÷íîñòè.Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è ââîäèòñÿ ïðåäñòàâëåíèå î ñâÿçàííûõ ïàðàõ àòîìîâ.Ïðîèçâîëüíàÿ ïàðà àòîìîâ a− b ñ÷èòàåòñÿ ñâÿçàííîé, åñëè àòîìû äîñòàòî÷íî áëèçêè äðóã ê äðóãó,ò. å. ðàññòîÿíèå r ìåæäó èõ öåíòðàìè ìåíüøå íåêîòîðîãî ôèçè÷åñêè îáîñíîâàííîãî çíà÷åíèÿ r cut.Â êà÷åñòâå r cut ÷àùå âñåãî âûáèðàþò ðàäèóñ ïåðâîãî ìèíèìóìà ôóíêöèè g(r). Çàìåòèì, ÷òî ïðèýòîì ðå÷ü èäåò íå î õèìè÷åñêîé, à î ÷èñòî ãåîìåòðè÷åñêîé ñâÿçè.Äëÿ àòîìà a ñîâîêóïíîñòü âñåõ ñâÿçàííûõ ñ íèì àòîìîâ îïðåäåëÿåò ìíîæåñòâî N a áëèæàéøèõñîñåäåé, êîòîðîå ìîæíî ðàçäåëèòü íà ñîâîêóïíîñòü íåïåðåñåêàþùèõñÿ ïîäìíîæåñòâ:
Na =

⋃

α

Nα
a , (4)òàêèõ, ÷òî ñâÿçè â ïðåäåëàõ îòäåëüíîãî ïîäìíîæåñòâà ïîä äåéñòâèåì îïåðàöèé òî÷å÷íîé ãðóïïûñèììåòðèè ïåðåõîäÿò äðóã â äðóãà. Õàðàêòåðèñòèêà ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè ðàññìàòðèâàåìîãîàòîìà ìîæåò ñîñòîÿòü â óêàçàíèè ìîùíîñòè ìíîæåñòâà N a (÷èñëà ñîñåäåé), à òàêæå òèïîâ ñâÿçåé âêàæäîì èç ïîäìíîæåñòâ N α

a è ìîùíîñòè ýòèõ ïîäìíîæåñòâ â ðàçëîæåíèè (4).ßñíî, ÷òî äëÿ çàäàííîé ïàðû àòîìîâ a è b òèï ñâÿçè a−b îïðåäåëÿåòñÿ ñòðóêòóðîé åå îêðóæåíèÿ.Â [6] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî äååñïîñîáíóþ ñõåìó õàðàêòåðèñòèêè ñâÿçè a− b ìîæíî ðàçâèòü íà îñíîâåàíàëèçà íå âñåé ñòðóêòóðû îêðóæåíèÿ ïàðû, à ëèøü èñïîëüçóÿ ìíîæåñòâî
Nab = Na

⋂
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À. È. Êóëüìåíòüåâîáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé àòîìîâ a è b. Ñîîòâåòñòâåííî ðàçðàáîòàííûé ìåòîä ïîëó÷èë íàçâàíèåìåòîäà àíàëèçà îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé (CNA � Common Neighbor Analysis). Â ýòîì ìåòîäåçàäàííàÿ ñâÿçü õàðàêòåðèçóåòñÿ òðîéêîé öåëî÷èñëåííûõ ïàðàìåòðîâ ijk, ãäå i � ìîùíîñòü ìíîæå-ñòâà Nab (÷èñëî îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé); j � ÷èñëî ñâÿçåé ìåæäó àòîìàìè ìíîæåñòâà Nab; k �äëèíà íàèáîëüøåé íåïðåðûâíîé öåïî÷êè, êîòîðóþ ìîæíî ñîñòàâèòü èç ýòèõ j ñâÿçåé.Íà ðèñ. 1 (ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó) ïîêàçàí ïðèìåð ïðèìåíåíèÿ CNA-ìåòîäà äëÿ îïèñà-íèÿ ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè àòîìà â ÃÖÊ-ðåøåòêå. Ïðîèçâîëüíûé àòîì â ýòîé ðåøåòêå èìååò12 áëèæàéøèõ ñîñåäåé (ðèñ. 1, à), è ñ êàæäûì èç íèõ îí äåëèò ÷åòûðåõ îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé(i = 4), èç êîòîðûõ ìîæíî ñôîðìèðîâàòü äâå ñâÿçè (j = 2) (ðèñ. 1, á). Ïîñêîëüêó äëèíà ñàìîé äëèí-íîé öåïî÷êè, êîòîðóþ ìîæíî ñîñòàâèòü èç ýòèõ äâóõ ñâÿçåé, ðàâíà åäèíèöå, òî k = 1, è îêîí÷àòåëüíîëîêàëüíàÿ êðèñòàëëè÷íîñòü ïðîèçâîëüíîãî àòîìà â ÃÖÊ-ðåøåòêå çàäàåòñÿ â âèäå 12× 421.Ñõåìà òèïèçàöèè ñâÿçè â CNA-ìåòîäå îñíîâàíà ëèøü íà àíàëèçå îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ïà-ðû àòîìîâ è ïîýòîìó ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü ýêâèâàëåíòíûå ñâÿçè â ðàçëîæåíèè (4) áåç ïðèìåíåíèÿãðóïïîâîãî ñèììåòðèéíîãî àíàëèçà. Êàê ñëåäñòâèå, åå ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ îïèñàíèÿ ëîêàëüíîéêðèñòàëëè÷íîñòè â îáëàñòÿõ ñ íàðóøåííîé òî÷å÷íîé ñèììåòðèåé, íàïðèìåð, äëÿ àòîìîâ, âõîäÿùèõâ ñîñòàâ ñòðóêòóðíûõ äåôåêòîâ, èëè ïðè íàëè÷èè ñëó÷àéíûõ ñìåùåíèé àòîìîâ èç ñèììåòðè÷íûõðàâíîâåñíûõ ïîëîæåíèé. Ïîäðîáíàÿ òàáëèöà õàðàêòåðèñòèê ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè àòîìîâ âðàçëè÷íûõ ðåøåòêàõ è äëÿ íåêîòîðûõ äåôåêòîâ ïðèâåäåíà â [6]. Äîñòîèíñòâîì CNA-ìåòîäà ÿâ-ëÿåòñÿ åãî ñðàâíèòåëüíàÿ ïðîñòîòà, à èñïîëüçîâàíèå ëèøü öåëî÷èñëåííûõ ïàðàìåòðîâ äåëàåò åãîóñòîé÷èâûì îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèõ ñëó÷àéíûõ ñìåùåíèé àòîìîâ.Ïðèìåíåíèå CNA-ìåòîäà ïðè ìîäåëèðîâàíèè äèíàìè÷åñêîé ýâîëþöèè àòîìíîé ñèñòåìû ïîçâîëÿ-åò äåòåêòèðîâàòü ïîÿâëåíèå àòîìîâ, ëîêàëüíàÿ êðèñòàëëè÷íîñòü êîòîðûõ îòëè÷àåòñÿ îò òîé, êîòî-ðàÿ õàðàêòåðíà äëÿ èñõîäíîé ðåøåòêè. Îáðàçîâàíèå äàæå îäèíî÷íîãî ñòðóêòóðíîãî äåôåêòà áóäåòïðèâîäèòü ê âîçíèêíîâåíèþ êîìïàêòíîãî êëàñòåðà àòîìîâ ñ äåôåêòíîé êðèñòàëëè÷íîñòüþ, ôîð-ìèðóþùèõ àòîìíóþ ïîâåðõíîñòü òàêîãî äåôåêòà. Ðàçäåëåíèå ñòðóêòóðíûõ äåôåêòîâ ïî ïðèçíàêóâàêàíñèîííîãî èëè ìåæóçåëüíîãî òèïà ìîæíî ïðîâåñòè íà îñíîâàíèè èçìåðåíèÿ àòîìíîé ïëîòíîñòèâ ïðåäåëàõ ýòîãî îáðàçîâàíèÿ. Ñ ýòîé öåëüþ ðàññìîòðèì ñíà÷àëà ìåòîä èäåíòèôèêàöèè àòîìîâ,ëåæàùèõ íà ïîâåðõíîñòè àòîìíîãî êëàñòåðà.

Ðèñ. 1. Èëëþñòðàöèÿ CNA-ìåòîäà äëÿ ÃÖÊ-ðåøåòêè: à � àòîì, äëÿ êîòîðîãî îïðåäåëÿåòñÿ òèï êðèñòàëëè÷-íîñòè (â öåíòðå, âûäåëåí òåìíî-ñåðûì öâåòîì), è àòîìû, ôîðìèðóþùèå ìíîæåñòâî åãî áëèæàéøèõ ñîñåäåé(ñâåòëî-ñåðîãî öâåòà); á � ñâÿçü àòîìà ñ îäíèì èç åãî áëèæàéøèõ ñîñåäåé (âûäåëåíà òåìíî-cåðûì öâåòîì),à òàêæå ìíîæåñòâî îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé è äâå ñâÿçè ìåæäó íèìè (ñâåòëî-ñåðîãî öâåòà)� 32 �



Àëãîðèòì äåòåêòèðîâàíèÿ íà àòîìíîì óðîâíå âàêàíñèîííîé ïîðû è îïèñàíèÿ åå ôîðìûÌåòîä èäåíòèôèêàöèè àòîìîâ ïîâåðõíîñòè êîìïàêòíîãî êëàñòåðàÐàññìîòðèì ãëàäêóþ ïîâåðõíîñòü, îãðàíè÷èâàþùóþ íåêîòîðóþ çàìêíóòóþ îáëàñòü Ω è ïðîáíóþñôåðó ðàäèóñîì Rs. Ïðè ïðîèçâîëüíîì ïîëîæåíèè öåíòðà ïðîáíîé ñôåðû ïåðåñå÷åíèå ïðîáíîéñôåðû è îáëàñòè Ω ìîæåò áûòü ïóñòûì, ñîäåðæàòü îäíó òî÷êó èëè êîíòèíóóì òî÷åê. Â ïåðâîì ñëó-÷àå ñôåðà íàõîäèòñÿ öåëèêîì âíå îáëàñòè Ω, âî âòîðîì � êàñàåòñÿ ïîâåðõíîñòè Ω â åäèíñòâåííîéòî÷êå, â òðåòüåì � ñîäåðæèò âíóòðåííèå òî÷êè îáëàñòè Ω. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî ïîâåðõíîñòü ìîæíîïðåäñòàâèòü â âèäå îáúåäèíåíèÿ îäíîòî÷å÷íûõ ìíîæåñòâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ âñåì âîçìîæíûì ïîëî-æåíèÿì ïðîáíîé ñôåðû. Ïðè ýòîì âàæíî, ÷òî äëÿ êàæäîãî îäíîòî÷å÷íîãî ìíîæåñòâà ñóùåñòâóåòâçàèìíî îäíîçíà÷íîå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó òî÷êîé ïîâåðõíîñòè è ïîëîæåíèåì öåíòðà ïðîáíîé ñôåðû.Ïîýòîìó ðàññìîòðèì ìíîæåñòâî ïîëîæåíèé öåíòðà ïðîáíîé ñôåðû, êîòîðàÿ êàòèòñÿ ïî ïîâåðõíîñòè.Äëÿ äèñêðåòíîãî îïèñàíèÿ ãëàäêîé ïîâåðõíîñòè åå íóæíî ðàçäåëèòü íà ñîâîêóïíîñòü äîñòàòî÷íîìàëûõ ïîëèãîíîâ ïðîñòîé ôîðìû, òàêèõ ÷òî êàæäûé ïîëèãîí ïðåäñòàâëÿåò àëãåáðàè÷åñêóþ ïîâåðõ-íîñòü ìàëîé ñòåïåíè. Ïðè ýòîì âñåãäà ñóùåñòâóåò ïðîáëåìà âûáîðà ðàçìåðà, ôîðìû, îðèåíòàöèèîòäåëüíûõ ïîëèãîíîâ è ãëàäêîãî ñøèâàíèÿ ñîñåäíèõ ïîëèãîíîâ â åäèíîå öåëîå. Åñëè æå ïîâåðõíîñòüîïðåäåëÿåòñÿ êîíå÷íûì ÷èñëîì àòîìîâ è êàæäûé àòîì ïðåäñòàâëÿåò ñôåðó ðàäèóñîì Ra, òî âåñüêîíòèíóóì S ïîëîæåíèé öåíòðà ïðîáíîé ñôåðû ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå S = S1 ⊃ S2 ⊃ S3 ⊃ . . .,ãäå Si � ìíîæåñòâî ïîëîæåíèé ïðîáíîé ñôåðû, â êîòîðûõ îíà êàñàåòñÿ îäíîâðåìåííî i àòîìîâïîâåðõíîñòè (ïðè ýòîì S1 ≡ S). Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ìíîæåñòâà S1 è S2 èìåþò ìîùíîñòü êîíòèíó-óìà, à ìíîæåñòâî S3 êîíå÷íî, è ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî äëÿ äèñêðåòèçàöèèðàññìàòðèâàåìîé ïîâåðõíîñòè.Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì îïðåäåëèì òàêîå ôèêñèðîâàííîå ïîëîæåíèå ïðîáíîé ñôåðû, ïðè êîòîðîìîíà íàõîäèòñÿ â îäíîâðåìåííîì êîíòàêòå ñ òðåìÿ (à â îáùåì ñëó÷àå è áîëåå ÷åì ñ òðåìÿ) àòîìàìèè íå ïåðåêðûâàåòñÿ íè ñ îäíèì äðóãèì àòîìîì (ðèñ. 2, à). ßñíî, ÷òî ñ äèíàìè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿâ ýòîì ñëó÷àå ñôåðà íå ìîæåò êàòèòüñÿ äàëüøå áåç ïîòåðè êîíòàêòà ïî êðàéíåé ìåðå ñ îäíèì èçàòîìîâ. Öåíòðû ýòèõ àòîìîâ ôîðìèðóþò âåðøèíû òðåóãîëüíèêà � ýëåìåíòà òàê íàçûâàåìîé r-ðåäóöèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè.Åñëè ïåðâûé ýëåìåíò ïîâåðõíîñòè çàäàí, òî âòîðîé ýëåìåíò ìîæíî îïðåäåëèòü, ïåðåêàòûâàÿ ïðîá-íóþ ñôåðó ÷åðåç ëþáîå èç åãî ðåáåð (ñòîðîí òðåóãîëüíèêà) òàê, ÷òîáû îíà ñîõðàíÿëà êîíòàêò ñäâóìÿ èç àòîìîâ (A è B íà ðèñ. 2, á), ïîêà ñôåðà íå êîñíåòñÿ òðåòüåãî àòîìà ñëåäóþùåãî ýëåìåíòàïîâåðõíîñòè (D íà ðèñ. 2, á). Ïðè ýòîì âàæíî, ÷òî ëþáîå èç ðåáåð r-ðåäóöèðîâàííîé ïîâåðõíîñòèÿâëÿåòñÿ îáùèì ðåáðîì äâóõ ñìåæíûõ òðåóãîëüíûõ ýëåìåíòîâ.

Ðèñ. 2. Ôèêñèðîâàííîå ïîëîæåíèå ïðîáíîé ñôåðû (ñâåðõó, çàòåìíåíà) ñ öåíòðîì â òî÷êå S, ïðè êîòîðîìîíà îäíîâðåìåííî êàñàåòñÿ òðåõ àòîìîâ A, B è C ïîâåðõíîñòè (à) è èëëþñòðàöèÿ ïåðåõîäà îò äàííîãî êñëåäóþùåìó ôèêñèðîâàííîìó ïîëîæåíèþ ïðîáíîé ñôåðû (á)� 33 �



À. È. ÊóëüìåíòüåâÒàêèì îáðàçîì, ÷àñòè÷íûé õàðàêòåð ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû ïðèâîäèò ê åñòåñòâåííîé äèñêðå-òèçàöèè r-ðåäóöèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè, à ïîñëåäîâàòåëüíîå ïåðåêàòûâàíèå ïðîáíîé ñôåðû ÷åðåçíåèññëåäîâàííûå ðåáðà îáåñïå÷èâàåò ñâÿçûâàíèå âñåõ òðåóãîëüíûõ ýëåìåíòîâ ïîâåðõíîñòè â åäèíîåöåëîå.Äëÿ êëàñòåðà ïåðâûé øàã ñîñòîèò â ðàñ÷åòå ðàäèóñà-âåêòîðà RC åãî öåíòðà ìàññ è ìèíèìàëüíîãîðàññòîÿíèÿ rmin ìåæäó ÷àñòèöàìè êëàñòåðà. Â ðàñ÷åòàõ ðàäèóñ àòîìà Ra îïðåäåëåí â âèäå rmin/2, àðàäèóñ ïðîáíîé ñôåðû Rs = αRa, ãäå äëÿ ïðåäñòàâëåííûõ íèæå ðåçóëüòàòîâ èñïîëüçîâàëîñü çíà÷å-íèå α = 1. Êàê âèäíî èç ðèñ. 2, äëÿ ôèêñèðîâàííîãî ïîëîæåíèÿ ïðîáíîé ñôåðû ðàññòîÿíèå ìåæäóåå öåíòðîì è öåíòðîì ëþáîãî èç àòîìîâ ðàâíî Rtot = Ra+Rs. Çàòåì ïðîáíàÿ ñôåðà ðàçìåùàåòñÿâíå êëàñòåðà â íà÷àëüíîé òî÷êå S 0 ñ ðàäèóñîì-âåêòîðîì r0. Âåêòîð d=RC� r0 çàäàåò íàïðàâëåíèåäâèæåíèÿ ñôåðû ê êëàñòåðó.Ñëåäóþùèé øàã ñîñòîèò â îïðåäåëåíèè ïåðâîãî ôèêñèðîâàííîãî ïîëîæåíèÿ ïðîáíîé ñôåðû. Ýòîéçàäà÷å ìîæíî ïðèäàòü äèíàìè÷åñêóþ èíòåðïðåòàöèþ. Äëÿ ýòîãî áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî ïðîáíàÿ ñôåðàèç òî÷êè r0 íà÷èíàåò äâèæåíèå ñ íåêîòîðîé ñêîðîñòüþ â íàïðàâëåíèè d. Ïîëîæåíèÿ âñåõ îñòàëüíûõàòîìîâ èçâåñòíû è ôèêñèðîâàíû. Òîãäà ïåðâûé àòîì íà ïóòè ïðîáíîé ñôåðû � ýòî àòîì, äëÿ êîòî-ðîãî âðåìÿ t i äî ñòîëêíîâåíèÿ áóäåò ìèíèìàëüíûì. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ êàæäîãî àòîìà êëàñòåðàçàäà÷à ðàñïàäàåòñÿ íà äâå: 1) ïðîâåðêà âîçìîæíîñòè ñòîëêíîâåíèÿ ñ ïðîáíîé ñôåðîé; 2) îöåíêàâðåìåíè äî ñòîëêíîâåíèÿ. Èñïîëüçóåìûå ïðè ýòîì àëãîðèòìû õàðàêòåðíû äëÿ ìîäåëè òâåðäûõñôåð [7]. Àòîìû êëàñòåðà, óñïåøíî ïðîøåäøèå óêàçàííóþ ïðîâåðêó, îáðàçóþò ïîäìíîæåñòâî, âêîòîðîì êàæäîìó àòîìó ñîîòâåòñòâóåò êîíå÷íîå çíà÷åíèå t i.Óïîðÿäî÷èâàåì ýòî ïîäìíîæåñòâî â ïîðÿäêå âîçðàñòàíèÿ çíà÷åíèÿ t i, à çàòåì âûáèðàåì ïåðâûéàòîì A èç ïîëó÷åííîãî ñïèñêà è ïðîâåðÿåì, âõîäèò ëè îí â ïåðâûé ïîëèãîí, ò. å. ìîæíî ëè îïðåäå-ëèòü ïåðâîå ôèêñèðîâàííîå ïîëîæåíèå ïðîáíîé ñôåðû. Èç ðèñ. 2, 3 âèäíî: äëÿ òîãî ÷òîáû àòîì Aâõîäèë â ïåðâûé ïîëèãîí, îí äîëæåí èìåòü ïî ìåíüøåé ìåðå äâóõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé, ðàñïîëî-æåííûõ íà ðàññòîÿíèè ìåíüøå ÷åì 2Rtot. Ýòî ñëåäóåò èç íåðàâåíñòâà òðåóãîëüíèêà. Î÷åâèäíî, ÷òîòàêîå æå íåðàâåíñòâî äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ è äëÿ ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè B è C. Â ñîîòâåòñòâèèñ ýòèì îòûñêèâàåòñÿ ïåðâàÿ òðîéêà àòîìîâ êëàñòåðà {A, B, C}, äëÿ êîòîðûõ ýòè îãðàíè÷åíèÿ âû-ïîëíÿþòñÿ, è ðàññ÷èòûâàåòñÿ îïðåäåëÿåìîå èìè ôèêñèðîâàííîå ïîëîæåíèå ïðîáíîé ñôåðû (ðèñ. 3).Â ðàññìàòðèâàåìîì ìåòîäå ïîâåðõíîñòü ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå îáúåäèíåíèÿ ïîëèãîíîâ (â ïðîñòåé-øåì ñëó÷àå òðåóãîëüíèêîâ). Äëÿ òîãî ÷òîáû îïðåäåëèòü îòäåëüíûé ïîëèãîí, íåîáõîäèìî óêàçàòüåãî âåðøèíû è ðåáðà. Êðîìå òîãî, íóæíî çàäàòü îðèåíòàöèþ ïîëèãîíà. Ýòî ìîæíî ñäåëàòü, åñëèçàäàòü ïîñëåäîâàòåëüíîñòü îáõîäà âåðøèí. Â ýòîì ñëó÷àå âíåøíèå ðåáðà ïîëèãîíà îïðåäåëÿþòñÿîäíîçíà÷íî. Äëÿ îïðåäåëåííîñòè â ðàñ÷åòàõ ïðèíèìàåòñÿ, ÷òî âîçìîæíûé êàíäèäàò â ýëåìåíòûïîâåðõíîñòè îðèåíòèðîâàí ïî íàïðàâëåíèþ ê S 0, ò. å. −−→
AS0 ·

(
−−→
AB ×

−→
AC

)
> 0. Åñëè ýòî óñëîâèå íåâûïîëíÿåòñÿ, òî àòîìû B è C ìåíÿþòñÿ ìåñòàìè.Çàòåì äëÿ òðîéêè àòîìîâ A, B, C ðàññ÷èòûâàþòñÿ êîîðäèíàòû ôèêñèðîâàííîãî ïîëîæåíèÿ öåíòðàïðîáíîé ñôåðû rS. Äëÿ ýòîãî èñïîëüçóåòñÿ ýôôåêòèâíûé àëãîðèòì, îñíîâàííûé íà ãåîìåòðè÷åñêèõïîñòðîåíèÿõ è îïåðàöèÿõ ëèíåéíîé àëãåáðû. Òðè òî÷êè rA, rB, rC îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþò ïëîñêîñòü

Ðèñ. 3. Èëëþñòðàöèÿ ïðîöåäóðû îïðåäåëåíèÿ ôèêñèðîâàííîãî ïîëîæåíèÿ S ïðîáíîé ñôåðû, ïðè êîòîðîìîíà îäíîâðåìåííî êàñàåòñÿ òðåõ àòîìîâ � A, B è C� 34 �



Àëãîðèòì äåòåêòèðîâàíèÿ íà àòîìíîì óðîâíå âàêàíñèîííîé ïîðû è îïèñàíèÿ åå ôîðìûè ëåæàùóþ â ýòîé ïëîñêîñòè îêðóæíîñòü, îïèñàííóþ âîêðóã òðåóãîëüíèêà ABC. Öåíòð ñôåðû rS âôèêñèðîâàííîì ïîëîæåíèè ðàñïîëîæåí íà ïðÿìîé, ïåðïåíäèêóëÿðíîé ýòîé ïëîñêîñòè è ïðîõîäÿùåé÷åðåç öåíòð rG îêðóæíîñòè.Èíñòðóìåíòàëüíûé ìåòîä ïîñòðîåíèÿ öåíòðà rG ñîñòîèò â òîì, ÷òî îí ñîâïàäàåò ñ òî÷êîé ïåðåñå-÷åíèÿ ïåðïåíäèêóëÿðîâ, âîññòàíîâëåííûõ ê ñåðåäèíàì ñòîðîí òðåóãîëüíèêà ABC. Ïîýòîìó ðàäèóñ-âåêòîð öåíòðà îïèñàííîé îêðóæíîñòè ðàâåí ñóììå äâóõ âåêòîðîâ: ðàäèóñà-âåêòîðà ñåðåäèíû ñòî-ðîíû AB (òî÷êà H ) rH = (rA+ rB)/2 è âåêòîðà −−→
HG. Î÷åâèäíî,

HG =

√
R2

c −
1

4
|rB − rA|2,ãäå Rñ � ðàäèóñ îïèñàííîé îêðóæíîñòè, êîòîðûé ìîæíî ðàññ÷èòàòü, èñïîëüçóÿ ñëåäóþùåå âûðà-æåíèå, âûòåêàþùåå èç òåîðåìû ñèíóñîâ:

Rc =
|rB − rC | · |rC − rA| · |rA − rB |

2 |(rB − rA)× (rC − rA)| =
rBC rCA rAB

2 |rBA × rCA|
.Çàòåì îïðåäåëÿþòñÿ îðòû r̂AB è r̂AC äâóõ íåïàðàëëåëüíûõ âåêòîðîâ rAB è rAC è åäèíè÷íûé âåê-òîð n, íîðìàëüíûé ê ñòîðîíå AB : n =

rAC − r̂AB (rAC · r̂AB)

|rAC − r̂AB (rAC · r̂AB)|
.Òîãäà rG = rH + k ·HG · n, ãäå k � êîýôôèöèåíò, êîòîðûé â çàâèñèìîñòè îò óãëà ïðè âåðøèíå Cìîæåò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ �1 (óãîë òóïîé), 0 (óãîë ïðÿìîé) èëè +1 (óãîë îñòðûé).Ïîñëå íàõîæäåíèÿ rG ðàññ÷èòûâàåòñÿ ðàäèóñ-âåêòîð ôèêñèðîâàííîãî ïîëîæåíèÿ öåíòðà ïðîáíîéñôåðû. Èç ðèñ. 3 âèäíî, ÷òî rS = rG +

√
R2

tot −R2
c

rAB × rAC

|rAB × rAC |
.Çàìåòèì, ÷òî ïðè òàêîì ïîäõîäå îðèåíòàöèÿ ïîëèãîíà îòíîñèòåëüíî ïðîáíîé ñôåðû â åå èñõîäíîìè ïåðâîì ôèêñèðîâàííîì ïîëîæåíèÿõ îäíà è òà æå. Îêîí÷àòåëüíîå âêëþ÷åíèå ïåðâîãî ïîëèãîíà âñïèñîê, îïðåäåëÿþùèé ïîâåðõíîñòü êëàñòåðà â öåëîì, ïðîèñõîäèò ïîñëå óñïåøíîé ïðîâåðêè òîãî,÷òî âíóòðè ïðîáíîé ñôåðû â ïîëîæåíèè rS íåò íè îäíîãî àòîìà êëàñòåðà.Ñëåäóþùèé øàã ñîñòîèò â ïîñëåäîâàòåëüíîì îïðåäåëåíèè îñòàëüíûõ ïîëèãîíîâ ïîâåðõíîñòè êëà-ñòåðà. Êàæäûé ïîëèãîí îäíîçíà÷íî ñîîòâåòñòâóåò ôèêñèðîâàííîìó ïîëîæåíèþ ïðîáíîé ñôåðû, ïðèêîòîðîì îíà íàõîäèòñÿ â îäíîâðåìåííîì êîíòàêòå ñ àòîìàìè â âåðøèíàõ ïîëèãîíà. Â ñîîòâåòñòâèèñ ýòèì îòäåëüíûé ïîëèãîí çàäàåòñÿ â âèäå îáúåêòà äàííûõ ïðîèçâîäíîãî òèïà, êîòîðûé âêëþ÷à-åò â ñåáÿ óïîðÿäî÷åííûé ñïèñîê íîìåðîâ âåðøèí, êîîðäèíàòû ôèêñèðîâàííîãî ïîëîæåíèÿ öåíòðàïðîáíîé ñôåðû è ñâÿçàííûé ñ êàæäîé èç ñòîðîí ïîëèãîíà ïðèçíàê îáðàáîòêè. Ïîñëåäíèé ïàðà-ìåòð íåîáõîäèì äëÿ óêàçàíèÿ òîãî, ïðîèñõîäèëî óæå ïåðåêàòûâàíèå ïðîáíîé ñôåðû ÷åðåç äàííóþñòîðîíó èëè íåò.Ñíà÷àëà ñðåäè âñåõ óæå íàéäåííûõ ïîëèãîíîâ ïîâåðõíîñòè îòûñêèâàåòñÿ ïåðâûé, â êîòîðîì õîòÿáû îäíà èç ñòîðîí íå îáðàáîòàíà, è îïðåäåëÿåòñÿ ñîñåäíèé ïîëèãîí, îòâå÷àþùèé ïðîáíîé ñôåðå,ïåðåêàòèâøåéñÿ ÷åðåç äàííóþ ñòîðîíó (ñòîðîíà AB íà ðèñ. 2, á). Äëÿ ýòîãî âûäåëÿþòñÿ âñå àòîìû,ñ êîòîðûìè ìîæåò ïðèéòè â êîíòàêò ïðîáíàÿ ñôåðà, ò. å. àòîìû, óäàëåííûå íà ðàññòîÿíèå, ìåíüøåå2Rtot, êàê îò àòîìà A, òàê è îò àòîìà B. Äëÿ êàæäîãî èç òàêèõ àòîìîâ D ðàññ÷èòûâàþòñÿ êîîðäèíàòûôèêñèðîâàííîãî ïîëîæåíèÿ ïðîáíîé ñôåðû.Çàòåì èç âñåõ ðàññìàòðèâàåìûõ àòîìîâ âûáèðàåòñÿ ïåðâûé, ñ êîòîðûì ïðèäåò â êîíòàêò ïðîáíàÿñôåðà. Èç ðèñ. 2, á âèäíî, ÷òî êàæäûé èç òàêèõ àòîìîâ ìîæíî õàðàêòåðèçîâàòü óãëîì ïîâîðîòà α,

α ∈ [0, 2π), è äëÿ èñêîìîãî àòîìà ýòîò óãîë ìèíèìàëåí. Ïîýòîìó åñëè H � ñåðåäèíà ñòîðîíû AB, à
S è S′ � ñîîòâåòñòâåííî ïîëîæåíèÿ èñõîäíîé ñôåðû è ñôåðû ïîñëå ïîâîðîòà, òî

cosα =

−−→
HS ·

−−→
HS′

HS ·HS′
; sinα =

(
−−→
HS ×

−−→
HS′

)
·
−−→
AB

HS ·HS′ ·AB
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À. È. ÊóëüìåíòüåâÝòè äâà ñîîòíîøåíèÿ ïîçâîëÿþò âîññòàíîâèòü èñòèííîå çíà÷åíèå óãëà α â èíòåðâàëå [0, 2π).Îïðåäåëåííûé ïîëèãîí ïîâåðõíîñòè çàíîñèòñÿ â îáùèé ñïèñîê ëèøü ïîñëå òîãî, êàê ïðîâåðåíî,÷òî îí íå ñîâïàäàåò íè ñ îäíèì èç ðàíåå íàéäåííûõ ïîëèãîíîâ. Äëÿ óìåíüøåíèÿ âëèÿíèÿ îøè-áîê îêðóãëåíèÿ ñðàâíèâàþòñÿ íå êîîðäèíàòû ôèêñèðîâàííûõ ïîëîæåíèé ñôåðû, à óïîðÿäî÷åííûåñïèñêè öåëî÷èñëåííûõ íîìåðîâ àòîìîâ � âåðøèí ïîëèãîíîâ. Ïðîöåññ îïðåäåëåíèÿ ïîâåðõíîñòèçàâåðøàåòñÿ òîãäà, êîãäà â ñïèñêå áîëüøå íåò íè îäíîé íåîáðàáîòàííîé ñòîðîíû.Ïóñòü â ðåçóëüòàòå ïðèìåíåíèÿ îïèñàííîé ïðîöåäóðû ê êîìïàêòíîìó êëàñòåðó äåôåêòíûõ àòîìîâîïðåäåëåíà åãî r -ðåäóöèðîâàííàÿ ïîâåðõíîñòü Γ, êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåò îáúåäèíåíèå n òðåóãîëüíûõïîëèãîíîâ:
Γ =

n⋃

i=1

∆AiBiCi =

n⋃

i=1

Γi, (5)ãäå Ai, B i, C i � âåðøèíû i-ãî ïîëèãîíà, ñîâïàäàþùèå ñ öåíòðàìè àòîìîâ ïîâåðõíîñòè è óïîðÿäî-÷åííûå òàê, ÷òî íàïðàâëåíèå îáõîäà Ai → Bi → Ci îïðåäåëÿåò âíåøíþþ íîðìàëü. Êàê ñëåäñòâèå,äëÿ êàæäîãî ïîëèãîíà ìîæíî ðàññ÷èòàòü íîðìèðîâàííûé âåêòîð âíåøíåé íîðìàëèni =

−−−→
AiBi ×

−−→
AiCi∣∣∣−−−→AiBi ×
−−→
AiCi

∣∣∣
.Áóäåì â äàëüíåéøåì ìîäåëèðîâàòü äåôåêòíûé êëàñòåð ïîëèýäðîì ñ âíåøíåé ãðàíèöåé Ã. Ñëåäóþ-ùèé øàã ñîñòîèò â ðàçäåëåíèè ñòðóêòóðíûõ äåôåêòîâ ïî ïðèçíàêó âàêàíñèîííîãî èëè ìåæóçåëüíîãîòèïà. Ýòî ìîæíî ñäåëàòü íà îñíîâå èçìåðåíèÿ êîýôôèöèåíòà êîìïàêòíîñòè [8].Ïðîöåäóðà èçìåðåíèÿ êîýôôèöèåíòà êîìïàêòíîñòè àòîìíîãî êëàñòåðàÅñëè, êàê è âûøå, ìîäåëèðîâàòü àòîìû òâåðäûìè ñôåðàìè ñ ðàäèóñàìè Ra, òî äëÿ îöåíêè êîýô-ôèöèåíòà êîìïàêòíîñòè íóæíî èçìåðèòü îáúåì ïîëèýäðà è ñóììàðíûé îáúåì âñåõ òâåðäûõ ñôåð,êàê öåëèêîì, òàê è ÷àñòè÷íî çàêëþ÷åííûõ âíóòðè ýòîãî ïîëèýäðà.Îáúåì V ïîëèýäðà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ñóììû ïî âñåì ïîëèãîíàì îáúåìîâ ïèðàìèä ñýòèìè ïîëèãîíàìè â îñíîâàíèè è âåðøèíîé, ðàñïîëîæåííîé â ïðîèçâîëüíîé ôèêñèðîâàííîé òî÷êåP. Î÷åâèäíî, ÷òî îáúåì ïèðàìèäû äëÿ i -ãî ïîëèãîíà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå

Vi =
1

6

−−→
AiP ·

(
−−−→
AiBi ×

−−→
BiCi

)
.Â ðàñ÷åòàõ â êà÷åñòâå òî÷êè P âûáèðàëñÿ öåíòð ìàññ êëàñòåðà.Çàòåì ïåðåáèðàþòñÿ àòîìû ïîâåðõíîñòè äåôåêòíîãî êëàñòåðà è äëÿ êàæäîãî èç íèõ èçìåðÿåò-ñÿ äîëÿ Vin åãî îáúåìà, êîòîðàÿ ïîïàäàåò âíóòðü ïîëèýäðà. Äëÿ ýòîãî ñíà÷àëà ðàññ÷èòûâàåòñÿïëîùàäü Sin òîé ÷àñòè ïîâåðõíîñòè àòîìà, êîòîðàÿ ëåæèò âíóòðè ïîëèýäðà. Î÷åâèäíî,

Vin =
4

3
πR3

a ·
Sin

4πR2
a

=
RaSin

3
.Â îáùåì ñëó÷àå, êðîìå àòîìîâ ïîâåðõíîñòè, äåôåêòíûé êëàñòåð ìîæåò âêëþ÷àòü è àòîìû, êî-òîðûå öåëèêîì ëåæàò âíóòðè ïîëèýäðà. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ òàêèõ àòîìîâ ïåðåáèðàþòñÿ îñòàëüíûåàòîìû ñèñòåìû è äëÿ êàæäîãî èç íèõ âû÷èñëÿåòñÿ çíà÷åíèå èíäèêàòîðíîé ôóíêöèè

D(r) = 



1 äëÿ r âíóòðè ïîëèýäðà;
0 äëÿ r ñíàðóæè ïîëèýäðà. (6)Àëãîðèòì ðàñ÷åòà ôóíêöèè D(r) ïîäðîáíî èçëîæåí â [5].Åñëè îáíàðóæèâàþòñÿ àòîìû, äëÿ êîòîðûõ D(r) = 1, òî èõ îáúåì ïðèáàâëÿåòñÿ ê ñóììå ïî àòîìàìïîâåðõíîñòè äîëåé îáúåìîâ âñåõ àòîìîâ, êîòîðûå ëåæàò âíóòðè ïîëèýäðà. Êîýôôèöèåíò êîìïàêò-íîñòè ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îòíîøåíèå ñóììàðíîãî îáúåìà ê îáúåìó ïîëèýäðà.� 36 �



Àëãîðèòì äåòåêòèðîâàíèÿ íà àòîìíîì óðîâíå âàêàíñèîííîé ïîðû è îïèñàíèÿ åå ôîðìûÈçìåðåíèå ïàðàìåòðîâ ôîðìû àòîìíîãî îáðàçîâàíèÿÎäíîé èç îáÿçàòåëüíûõ õàðàêòåðèñòèê àòîìíîãî îáðàçîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ åãî ôîðìà. Òàê, ýêñïåðè-ìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ íàãëÿäíî ñâèäåòåëüñòâóþò î áîëüøîì ðàçíîîáðàçèè ôîðì, êîòîðûå ìîãóòèìåòü ïîðû â îáëó÷åííûõ ìåòàëëàõ. Ïðè÷èíîé ýòîãî ÿâëÿåòñÿ ñèëüíàÿ çàâèñèìîñòü ïîâåðõíîñòíîéýíåðãèè â êðèñòàëëå îò êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîãî íàïðàâëåíèÿ. Äëÿ íåêîòîðûõ ñèíãîíèé ðàçëè÷èÿ ååçíà÷åíèé â çàâèñèìîñòè îò îðèåíòàöèè ìîãóò ïðåâûøàòü 50% [9]. Ïîýòîìó ïîñëå òîãî, êàê íà àòîì-íîì óðîâíå äåòåêòèðîâàíî îáðàçîâàíèå ñòðóêòóðíîãî äåôåêòà, îïðåäåëåíà àòîìíàÿ ïîâåðõíîñòüýòîãî äåôåêòà è âûÿñíåíî, êàêîé ýòî äåôåêò, åñòåñòâåííî â êà÷åñòâå ñëåäóþùåãî øàãà èçìåðèòüïàðàìåòðû ôîðìû ïîðû.Ñîãëàñíî îïðåäåëåíèþ [10] "ôîðìà îáúåêòà � ýòî òà ãåîìåòðè÷åñêàÿ èíôîðìàöèÿ, êîòîðàÿ îñòà-åòñÿ ïîñëå îòäåëåíèÿ îò îáúåêòà âñåãî, ÷òî ñâÿçàíî ñ âîçìîæíûìè èçìåíåíèÿìè åãî ìàñøòàáà, ïå-ðåìåùåíèÿìè è ïîâîðîòàìè â ïðîñòðàíñòâå". Ðàçëè÷àþò çàäà÷è ïðåäñòàâëåíèÿ è îïèñàíèÿ ôîðìû.Ïðè ýòîì ïîä ïðåäñòàâëåíèåì ïîíèìàþò âûáîð ôîðìàëèçìà äëÿ õàðàêòåðèñòèêè ôîðì. Îïèñà-íèå ÿâëÿåòñÿ ñëåäóþùèì øàãîì è ïîäðàçóìåâàåò çàäàíèå ÷èñëåííîãî äåñêðèïòîðà äëÿ êîíêðåòíîãîîáúåêòà. Äåñêðèïòîð ÷àñòî âûáèðàåòñÿ â âèäå õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî âåêòîðà.Â íàñòîÿùåå âðåìÿ øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå ïîëó÷èëè ìåòîäû, â êîòîðûõ äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿôîðìû èñïîëüçóþò ãåîìåòðè÷åñêèå ìîìåíòû. Äëÿ ïðîèçâîëüíîãî îáúåêòà, îãðàíè÷åííîãî çàìêíó-òîé ïîâåðõíîñòüþ, åãî ãåîìåòðè÷åñêèå ìîìåíòû îïðåäåëÿþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:
mp1p2p3 =

∫∫∫
xp1yp2zp3D (r) dr, (7)ãäå D(r) � èíäèêàòîðíàÿ ôóíêöèÿ îáúåêòà, îïðåäåëÿåìàÿ àíàëîãè÷íî (6); (p1, p2, p3) � òðîéêàíåîòðèöàòåëüíûõ öåëûõ ÷èñåë, p1 + p2 + p3 � ïîðÿäîê ìîìåíòà; èíòåãðèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïîâñåìó ïðîñòðàíñòâó. Ê ìîìåíòàì ñàìûõ íèçêèõ ïîðÿäêîâ îòíîñÿòñÿ îáúåì îáúåêòà V = m 000 è òðèìîìåíòà m100, m010, m001, êîòîðûå ïîçâîëÿþò ðàññ÷èòàòü êîîðäèíàòû åãî öåíòðà ìàññ:

x =
m 100

m 000
, y =

m 010

m 000
, z =

m 001

m 000
.Ñîâîêóïíîñòü âñåõ ìîìåíòîâ (7) îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿåò èíäèêàòîðíóþ ôóíêöèþ. ×àñòè÷íîå,õîòÿ è äîñòàòî÷íî òî÷íîå îïèñàíèå ôîðìû îáúåêòà ìîæíî ïîëó÷èòü íà îñíîâå êîíå÷íîãî ïîäìíîæå-ñòâà ìîìåíòîâ {mp1p2p3}, èç êîòîðûõ íåîáõîäèìî ñôîðìèðîâàòü êîìïîíåíòû õàðàêòåðèñòè÷åñêîãîâåêòîðà. Ïðè ýòîì â ñîîòâåòñòâèè ñ äàííûì âûøå îïðåäåëåíèåì íóæíî ñëåäèòü, ÷òîáû êàæäàÿ êîì-ïîíåíòà âåêòîðà áûëà èíâàðèàíòíîé îòíîñèòåëüíî ïåðåìåùåíèÿ îáúåêòà, èçìåíåíèÿ åãî ìàñøòàáàèëè ïîâîðîòà êàê öåëîãî â ïðîñòðàíñòâå.Äëÿ óäîâëåòâîðåíèÿ ïåðâîìó óñëîâèþ äîñòàòî÷íî ïåðåéòè ê öåíòðàëüíûì ìîìåíòàì

Mp1p2p3 =

∫∫∫
(x− x)p1 (y − y)p2 (z − z)p3 D (r) dr.Ñòîëü æå ïðîñòî äîñòèãàåòñÿ è ìàñøòàáíàÿ èíâàðèàíòíîñòü � â ðåçóëüòàòå èçîìåòðè÷åñêîãî ìàñ-øòàáèðîâàíèÿ öåíòðàëüíûõ ìîìåíòîâ:

µp1p2p3 =
Mp1p2p3

V γ
, γ =

p1 + p2 + p3
3

+ 1. (8)Ñëîæíåå äîñòè÷ü èíâàðèàíòíîñòè êîìïîíåíò õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî âåêòîðà îòíîñèòåëüíî âðàùå-íèé. Ïåðâûé ñèñòåìàòè÷åñêèé ïîäõîä ê äîñòèæåíèþ òàêîé èíâàðèàíòíîñòè áûë ïðåäëîæåí â 1989 ã.[11] è îñíîâûâàëñÿ íà òåîðèè ãðóïï è òåíçîðíîì èñ÷èñëåíèè. Â [12] áûë ïðåäëîæåí ìåòîä îïèñàíèÿôîðìû, â êîòîðîì èñïîëüçóþòñÿ ëèøü ìîìåíòû âòîðîãî ïîðÿäêà è èõ èíâàðèàíòû:
O1 = M200 +M020 +M002;

O2 = M200M020 +M200M002 +M020M002 −M2
110 −M2

101 −M2
011;

O3 = M200M020M002 + 2M110M101M011 −M200M
2
011 −M020M

2
101 −M002M

2
110.� 37 �



À. È. ÊóëüìåíòüåâÂ ñîîòâåòñòâèè ñ (8) äëÿ äîñòèæåíèé ìàñøòàáíîé èíâàðèàíòíîñòè èíâàðèàíò O1 íóæíî ïîäå-ëèòü íà V 5/3, O2 � íà V 10/3, O3 � íà V 15/3=V 5. Ïîýòîìó â [12] â êà÷åñòâå äåñêðèïòîðà ôîðìûèñïîëüçîâàëñÿ õàðàêòåðèñòè÷åñêèé âåêòîð ñ òðåìÿ êîìïîíåíòàìè:
Ω1 =

V 5/3

O1
; Ω2 =

V 10/3

O2
; Ω3 =

V 5

O3
. (9)Äëÿ ðÿäà òðåõìåðíûõ îáúåêòîâ (òåòðàýäð, êóá, îêòàýäð, ýëëèïñîèä, è ò. ï.) ìîæíî ïîëó÷èòüàíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ êîìïîíåíò (9) è ïîêàçàòü, ÷òî îíè èìåþò ìàêñèìàëüíûå çíà÷åíèÿ äëÿñôåðû (ΩS

1 , ΩS
2 , ΩS

3 ). Ïîñëåäíèé øàã ñîñòîèò âî ââåäåíèè íîðìèðîâàííûõ êîìïîíåíò
Ω1 =

Ω1

ΩS
1

; Ω2 =
Ω2

ΩS
2

; Ω3 =
Ω3

ΩS
3

, (10)êîòîðûå èçìåíÿþòñÿ â èíòåðâàëå îò 0 äî 1.Òàêèì îáðàçîì, â ïðåäëàãàåìîì ïîäõîäå ôîðìà ïîðû áóäåò îïèñûâàòüñÿ õàðàêòåðèñòè÷åñêèìâåêòîðîì (
Ω1,Ω2,Ω3

) (10), è èçìåðåíèå îòäåëüíûõ êîìïîíåíò ýòîãî âåêòîðà ñâÿçàíî ñ âû÷èñëåíèåìòðåõìåðíûõ èíòåãðàëîâ (7). Îñîáàÿ ôîðìà îáëàñòè èíòåãðèðîâàíèÿ � ïîëèýäð, îãðàíè÷åííûé ïî-âåðõíîñòüþ Γ (5), è âèä ïîäûíòåãðàëüíîé ôóíêöèè ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü î÷åíü ýôôåêòèâíóþ ñõåìóðàñ÷åòà òî÷íûõ çíà÷åíèé ãåîìåòðè÷åñêèõ ìîìåíòîâ (7).Ýòà ñõåìà îñíîâàíà íà èñïîëüçîâàíèè òåîðåìû Îñòðîãðàäñêîãî�Ãàóññà, ñîãëàñíî êîòîðîé âû÷èñ-ëåíèå îáúåìíîãî èíòåãðàëà îò íåêîòîðîãî ñêàëÿðíîãî ïîëÿ f (r) ñâîäèòñÿ ê âû÷èñëåíèþ ïîòîêà ÷åðåçãðàíèöó ýòîãî îáúåìà âåêòîðíîãî ïîëÿ F(r), òàêîãî ÷òî divF (r) = f (r), ò. å.
∫

Ω

f (r) dr = ∫

Ω

divF (r) dr = ∫

Γ

F · n ds.Äëÿ ñêàëÿðíîãî ïîëÿ f (r) = xp1yp2zp3 èñêîìîå ïîëå F(r) îïðåäåëÿåòñÿ ñðàâíèòåëüíî ïðîñòî:F (r) = xp1yp2zp3

3

(
x

p1 + 1
,

y

p2 + 1
,

z

p3 + 1

)
.Ïîòîê âåêòîðíîãî ïîëÿ F(r) ÷åðåç ãðàíèöó ïîëèýäðà Γ (5), î÷åâèäíî, ðàâåí ñóììå ïîòîêîâ ýòîãîïîëÿ ÷åðåç îòäåëüíûå ïîëèãîíû, ò. å.

∫

Γ

F · n ds =

n∑

i=1

∫

Γi

F · ni ds.Ïîñêîëüêó âåêòîð âíåøíåé íîðìàëè ni ïîñòîÿíåí â ïðåäåëàõ i-ãî ïîëèãîíà Γi, òî
∫

Γi

F · ni ds = ∫

Γi

xp1yp2zp3

3

(
xnix

p1 + 1
+

yniy

p2 + 1
+

zniz

p3 + 1

)
ds =

=
nix

3 (p1 + 1)

∫

Γi

xp1+1yp2zp3ds +
niy

3 (p2 + 1)

∫

Γi

xp1yp2+1zp3ds+
niz

3 (p3 + 1)

∫

Γi

xp1yp2zp3+1ds.Ïðè âû÷èñëåíèè èíòåãðàëîâ, âõîäÿùèõ â ïîñëåäíåå ñîîòíîøåíèå, ñóùåñòâåííîãî óïðîùåíèÿ ìîæ-íî äîñòè÷ü â ðåçóëüòàòå ïåðåõîäà ê åñòåñòâåííûì êîîðäèíàòàì (L1, L2, L3). Â îñíîâå ýòîãî óïðîùå-íèÿ ëåæèò ñëåäóþùåå èíòåãðàëüíîå ñîîòíîøåíèå [13]:
∫

Γ

Lk
1L

l
2L

m
3 ds = 2S

k! l!m!

(k + l +m+ 2)!
,� 38 �



Àëãîðèòì äåòåêòèðîâàíèÿ íà àòîìíîì óðîâíå âàêàíñèîííîé ïîðû è îïèñàíèÿ åå ôîðìûãäå S � ïëîùàäü ïîëèãîíà; äëÿ óäîáñòâà îáîçíà÷åíèé èíäåêñ ïîëèãîíà â ýòîì è ïîñëåäóþùèõâûðàæåíèÿõ îïóùåí. Èñïîëüçîâàíèå ýòîãî ñîîòíîøåíèÿ è ôîðìóëû áèíîìà Íüþòîíà ïîçâîëÿåòïîëó÷èòü ñëåäóþùåå òî÷íîå âûðàæåíèå äëÿ âêëàäà â ìîìåíò (7) îò ïîòîêà ïîëÿ F(r) ÷åðåç ïîëèãîíñ âåðøèíàìè â òî÷êàõ (x 1, y1, z 1), (x 2, y2, z 2) è (x 3, y3, z 3):
mp1p2p3 =

∫

Γ

xp1yp2zp3

3

(
xnx

p1 + 1
+

yny

p2 + 1
+

znz

p3 + 1

)
dσ =

=
2S

3(P + 3)!

p1∑

k1=0

p2∑

k2=0

p3∑

k3=0

(
p1
k1

)(
p2
k2

)(
p3
k3

)
xp1−k1
3 yp2−k2

3 zp3−k3
3 (P −K)!×

×

k1∑

j1=0

k2∑

j2=0

k3∑

j3=0

(
k1
j1

)(
k2
j2

)(
k3
j3

)
xj11 yj21 zj31 xk1−j1

2 yk2−j2
2 zk3−j3

2 J !(K − J)!×

× [ϕ1 + ϕ2 + ϕ3 + (ϕ1 − ϕ2)J + (ϕ2 − ϕ3)K + ϕ3P ] ,

ϕi =
nxxi
p1 + 1

+
nyyi
p2 + 1

+
nzzi
p3 + 1

, P =
3∑

i=1

pi, J =
3∑

i=1

ji, K =
3∑

i=1

ki.Êîìïüþòåðíûé ýêñïåðèìåíò è äåòàëè àëãîðèòìîâÏðèìåíèì ðàçðàáîòàííûé ïîäõîä ê êîìïüþòåðíîìó ýêñïåðèìåíòó, â êîòîðîì èìèòèðóåòñÿ ïðîöåñññõëîïûâàíèÿ ñôåðè÷åñêîé ïîðû. Ïóñòü â íà÷àëüíîì ñîñòîÿíèè â ÃÖÊ-ðåøåòêå ñóùåñòâóåò ñôåðè-÷åñêàÿ ïîðà ðàäèóñîì R, îáðàçîâàâøàÿñÿ â ðåçóëüòàòå ñëèÿíèÿ nν âàêàíñèé. Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òîîáúåì Ων êàæäîé âàêàíñèè ðàâåí îáúåìó Ωat, ïðèõîäÿùåìóñÿ íà îäèí àòîì, ò. å. Ων = Ωat = a3lat
/
4,ãäå a lat � ïàðàìåòð ðåøåòêè. Òîãäà ðàäèóñ ïîðû îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì (2):

R =

(
3nνΩν

4π

)1/3

= alat

(
3

16π
nν

)1/3

. (11)Ñîâìåñòèì öåíòð ñôåðû ðàäèóñîì R ñ îäíèì èç óçëîâ ðåøåòêè è óäàëèì èç ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêèâñå àòîìû, öåíòðû êîòîðûõ ïîïàäàþò âíóòðü ýòîé ñôåðû. Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåì àòîìíóþ ìîäåëüñôåðè÷åñêîé âàêàíñèîííîé ïîðû. Îïðåäåëèì ñ ïîìîùüþ CNA-ìåòîäà ëîêàëüíóþ êðèñòàëëè÷íîñòüâñåõ àòîìîâ â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå è ðàçäåëèì èõ íà äâà íåïåðåñåêàþùèõñÿ ïîäìíîæåñòâà: àòîìû,ëîêàëüíàÿ êðèñòàëëè÷íîñòü êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóåò ñîâåðøåííîé ðåøåòêå, è äåôåêòíûå àòîìû. Âðàìêàõ îïèñàííîãî âûøå ìåòîäà îïðåäåëèì àòîìû, êîòîðûå îáðàçóþò âíåøíþþ ãðàíèöó êîìïàêò-íîãî êîìïëåêñà äåôåêòîâ, òèï êîìïëåêñà, à çàòåì èçìåðèì ïàðàìåòðû åãî ôîðìû.Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà ñõëîïûâàíèÿ ïîðû ìíîãîêðàòíî ïîâòîðèì îïèñàííûé ýêñïåðèìåíò,íî òåïåðü â èñõîäíîì ñîñòîÿíèè áóäåì óäàëÿòü èç ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè àòîìû, ëåæàùèå íå âíóòðè ñôå-ðû, à âíóòðè ðàâíîãî åé ïî îáúåìó ýëëèïñîèäà âðàùåíèÿ. Òàêîé ýëëèïñîèä ìîæíî ðàññìàòðèâàòüêàê ðåçóëüòàò ñæàòèÿ ñôåðè÷åñêîé ïîðû. Åñëè ãëàâíûå îñè ýëëèïñîèäà ñîâïàäàþò ñ êðèñòàëëî-ãðàôè÷åñêèìè îñÿìè, òî åãî êàíîíè÷åñêîå óðàâíåíèå ìîæíî çàïèñàòü â âèäå
x2

a2
+

y2

a2
+

z2

b2
= 1,ãäå a è b � ïîëóîñè ýëëèïñà, â ðåçóëüòàòå âðàùåíèÿ êîòîðîãî âîêðóã ìàëîé îñè, ñîâïàäàþùåé ñîñüþ ñæàòèÿ ïîðû, ïîëó÷àåòñÿ ýëëèïñîèä âðàùåíèÿ. Îïðåäåëèì êîýôôèöèåíò ñæàòèÿ ξ â âèäå

ξ = 1−
b

a
. (12)Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ èñõîäíîé ñôåðè÷åñêîé ïîðû ξ = 0, à â ïðåäåëå ñõëîïíóòîé ïîðû ξ → 1.� 39 �



À. È. ÊóëüìåíòüåâÎáîçíà÷èì ÷åðåç V0 = nνΩν îáúåì ñôåðè÷åñêîé ïîðû. Èç (12) ñëåäóåò, ÷òî b = a(1− ξ). Ïðèðàâ-íèâàÿ îáúåì ýëëèïñîèäà âðàùåíèÿ
V =

4

3
πa2b =

4

3
πa3 (1− ξ) (13)îáúåìó V0, ïîëó÷àåì äëÿ çàäàííîãî çíà÷åíèÿ ξ ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ äëÿ ïîëóîñåé a è b:

a =

(
3

4π
V0

)1/3 1

(1− ξ)1/3
; b =

(
3

4π
V0

)1/3

(1− ξ)2/3 . (14)Ââåäåì âñïîìîãàòåëüíóþ ôóíêöèþ
f (x, y, z) =

x2

a2
+

y2

a2
+

z2

b2
− 1,ãäå ïîëóîñè a è b îïðåäåëÿþòñÿ (14). Äëÿ òî÷åê r âíóòðè ýëëèïñîèäà âðàùåíèÿ f (r)< 0, íà åãîïîâåðõíîñòè f (r)= 0, âíå ýëëèïñîèäà f (r)> 0. Ïåðåáèðàåì âñå àòîìû â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå, âû÷èñëÿåìäëÿ êàæäîãî èç íèõ çíà÷åíèå ôóíêöèè f (r) è óäàëÿåì òå, äëÿ êîòîðûõ ýòà ôóíêöèÿ îòðèöàòåëüíà.Òàêèì ïóòåì ïîäãîòàâëèâàåòñÿ àòîìíàÿ êîíôèãóðàöèÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ñæàòîé ïîðå.Ïîâòîðèì îïèñûâàåìûé ýêñïåðèìåíò äëÿ ðÿäà çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòà ñæàòèÿ ξ, è äëÿ êàæäîãî ξèçìåðèì ïàðàìåòðû ôîðìû ïîðû.Ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà è îáñóæäåíèåÂ ñîîòâåòñòâèè ñ îïèñàííûì âûøå àëãîðèòìîì â ýêñïåðèìåíòå ðàñ÷åòíàÿ ÿ÷åéêà âûáèðàëàñü ââèäå ôðàãìåíòà ÃÖÊ-ðåøåòêè ðàçìåðîì 15 × 15 × 15 (â åäèíèöàõ ïàðàìåòðà ðåøåòêè a lat). Äëÿìîäåëèðîâàíèÿ òåïëîâûõ êîëåáàíèé êàæäûé àòîì ñëó÷àéíûì îáðàçîì ñìåùàëñÿ èç ïîëîæåíèÿ ðàâ-íîâåñèÿ. Ïðè ýòîì äëÿ êàæäîé èç ïðÿìîóãîëüíûõ äåêàðòîâûõ êîîðäèíàò x, y è z èñïîëüçîâàëàñüðàâíîìåðíàÿ ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ñ àìïëèòóäîé, ðàâíîé 0,05a lat.Â ýêñïåðèìåíòå ðàññìàòðèâàëàñü ïîðà, îáðàçîâàâøàÿñÿ â ðåçóëüòàòå ñëèÿíèÿ nν = 400 âàêàíñèé.Ðàññ÷èòàííûé ïî ôîðìóëå (11) ýôôåêòèâíûé ðàäèóñ ñôåðè÷åñêîé ïîðû (êîýôôèöèåíò ñæàòèÿ ξ =

= 0) áûë ðàâåí 2,88a lat, à ÷èñëî àòîìîâ, äëÿ êîòîðûõ f (r)< 0, ðàâíÿëîñü 381. Ýòè àòîìû óäàëÿëèñüèç ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè, à äëÿ âñåõ îñòàâøèõñÿ âûïîëíÿëñÿ àíàëèç èõ ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè.Â ðåçóëüòàòå ýòîãî àíàëèçà â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå áûëî âûäåëåíî 306 äåôåêòíûõ àòîìîâ, ò. å. äëÿêàæäîãî èç êîòîðûõ ÷èñëî åãî áëèæàéøèõ ñîñåäåé îòëè÷àëîñü îò 12: 24 àòîìà ñ 6 áëèæàéøèìèñîñåäÿìè; 30 ñ 8; 120 ñ 9; 72 ñ 10 è 60 ñ 11. Ýòè 306 àòîìîâ ôîðìèðóþò äåôåêòíûé êëàñòåð, äëÿêîòîðîãî îïðåäåëÿëàñü âíåøíÿÿ ãðàíèöà.Íà ðèñ. 4 ïîêàçàíû ïîïåðå÷íûå ñå÷åíèÿ ðàñ÷åòíûõ ÿ÷ååê ïëîñêîñòüþ, ïðîõîäÿùåé ÷åðåç öåíòðïîðû è ñîâïàäàþùåé ñ îäíîé èç êîîðäèíàòíûõ ïëîñêîñòåé (â äàííîì ñëó÷àå ñ ïëîñêîñòüþ xz ), äëÿäâóõ çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòà ñæàòèÿ (12). Èçìåðåííûé îïèñàííûì âûøå ñïîñîáîì êîýôôèöèåíòêîìïàêòíîñòè êëàñòåðà äåôåêòíûõ àòîìîâ îêàçàëñÿ ðàâíûì 0,1207. Ñðàâíåíèå åãî ñ ñîîòâåòñòâó-þùèì êîýôôèöèåíòîì â èñõîäíîì áåçäåôåêòíîì êðèñòàëëå (êîòîðûé ðàâåí 0,7405 [8]) ïîçâîëÿåòîäíîçíà÷íî êëàññèôèöèðîâàòü ðàññìàòðèâàåìîå äåôåêòíîå îáðàçîâàíèå êàê âàêàíñèîííóþ ïîðó.Íà ðèñ. 5 (ñì. òàêæå öâåòíóþ âêëàäêó) ïîêàçàíî, êàê ïðè ñæàòèè ïîðû ìåíÿþòñÿ ïàðàìåòðûåå ôîðìû. Äëÿ ýëëèïñîèäà, ãëàâíûå îñè êîòîðîãî ñîâïàäàþò ñ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèìè îñÿìè, àïîëóîñè ðàâíû (a, a, a(1 − ξ)), ìîæíî ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ìîìåíòîâ âòîðîãîïîðÿäêà:
µ 200 = a5

4π

15
(1− ξ) ; µ 020 = a5

4π

15
(1− ξ) ; µ 002 = a5

4π

15
(1− ξ)2 ,à îáúåì îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé (13). Ñëåäîâàòåëüíî,

Ω1 =

(
2 000π2

9

)1/3
3 (1− ξ)2/3

2 + (1− ξ)2
= ΩS

1

3 (1− ξ)2/3

2 + (1− ξ)2
;� 40 �



Àëãîðèòì äåòåêòèðîâàíèÿ íà àòîìíîì óðîâíå âàêàíñèîííîé ïîðû è îïèñàíèÿ åå ôîðìû

Ðèñ. 4. Âèä â ðàçðåçå ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè ñ âûäåëåíè-åì àòîìîâ ñ äåôåêòíîé ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòüþ(â öåíòðå) äëÿ äâóõ çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòà ñæàòèÿ:
ξ = 0 (à) è ξ = 0,7 (á) Ðèñ. 5. Çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ ôîðìû ïîðû îò êî-ýôôèöèåíòà ñæàòèÿ ξ: 1 � Ω1; 2 � Ω2; 3 � Ω3; N, �,

• � ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà; �� �àíàëèòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè (15)
Ω2 =

(
2 000π2

9

)2/3
3 (1− ξ)4/3

1 + 2 (1− ξ)2
= ΩS

2

3 (1− ξ)4/3

1 + 2 (1− ξ)2
;

Ω3 =
2000π2

9
= ΩS

3 ;

Ω1 ≡
Ω1

ΩS
1

=
3 (1− ξ)2/3

2 + (1− ξ)2
; Ω2 ≡

Ω2

ΩS
2

=
3 (1− ξ)4/3

1 + 2 (1− ξ)2
; Ω3 ≡

Ω3

ΩS
3

= 1. (15)Ñîîòâåòñòâóþùèå àíàëèòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè òàêæå ïîêàçàíû íà ðèñ. 5.Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ñóùåñòâóåò õîðîøåå ñîãëàñèå ìåæäó àíàëèòè÷åñêèìè è èçìåðåííûìè âêîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå çàâèñèìîñòÿìè Ωi (ξ), i = 1, 2, 3. Íàáëþäàåìûå æå ðàñõîæäåíèÿ, ïî-âèäèìîìó, ñâÿçàíû ñ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé îãðàíêîé ïîâåðõíîñòåé âàêàíñèîííûõ ïîð. Âûøå ýòîÿâëåíèå îáñóæäàëîñü äëÿ ξ = 0. Èç ðèñ. 4, á âèäíî, ÷òî çíà÷åíèå ïîäîáíîé îãðàíêè áóäåò âîçðàñòàòüïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ êîýôôèöèåíòà ñæàòèÿ ïîðû. ßñíî, ÷òî â ïðåäåëå ñõëîïíóòîé ïîðû (ïðè ξ → 1)åå ïîâåðõíîñòü áóäåò ñîñòîÿòü â îñíîâíîì èç äâóõ ôðàãìåíòîâ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé,íîðìàëüíûõ ê îñè ñæàòèÿ ïîðû.Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ýëëèïñîèäà èíâàðèàíò Ω3 èìååò òî æå çíà÷åíèå, ÷òî è äëÿ ñôåðû. Äåéñòâè-òåëüíî, ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî Ω1 è Ω2 èíâàðèàíòíû îòíîñèòåëüíî ïðåîáðàçîâàíèé ïîäîáèÿ, à Ω3 �îòíîñèòåëüíî àôôèííûõ ïðåîáðàçîâàíèé. Âñå ýëëèïñîèäû ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ðåçóëüòàò àô-ôèííûõ ïðåîáðàçîâàíèé ñôåðû (â îáùåì ñëó÷àå � àíèçîòðîïíîãî ðàñòÿæåíèÿ îòíîñèòåëüíî ãëàâíûõîñåé). Ïîýòîìó ýëëèïñîèäû èìåþò îäíî è òî æå çíà÷åíèå Ω3.Çàêëþ÷åíèåÂ îñíîâå ìíîãîóðîâíåâîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ëåæàò íåñêîëüêî õîðîøî ðàçðàáîòàí-íûõ ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ, îïèñûâàþùèõ ôèçè÷åñêèå ïðîöåññû íà îòäåëüíûõ óðîâíÿõ, è îñíîâíàÿçàäà÷à ñîñòîèò â èíòåãðèðîâàíèè èõ â åäèíîå öåëîå. Â ñòàòüå ïðåäëîæåí ìåòîä, îáåñïå÷èâàþùèé÷àñòü ðåøåíèÿ ïîäîáíîé çàäà÷è èíòåãðàöèè àòîìíîãî è ìåçîñêîïè÷åñêîãî óðîâíåé ïðè ïîñëåäîâà-òåëüíîì ìîäåëèðîâàíèè. À èìåííî ðàçðàáîòàí àëãîðèòì, êîòîðûé ïîçâîëÿåò íà àòîìíîì óðîâíåäåòåêòèðîâàòü ïîÿâëåíèå êîìïàêòíîãî ïîäìíîæåñòâà ñ äåôåêòíîé êðèñòàëëè÷íîñòüþ, îïðåäåëÿòüåãî âíåøíþþ ãðàíèöó è èçìåðÿòü èíòåãðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè: îáúåì, ïëîùàäü ïîâåðõíîñòè, êî-ýôôèöèåíò êîìïàêòíîñòè è õàðàêòåðèñòè÷åñêèé âåêòîð ôîðìû. Ýòîò àëãîðèòì íå ïðåäïîëàãàåòó÷àñòèÿ ÷åëîâåêà. Îí ìîæåò áûòü âñòðîåí â ïîñëåäîâàòåëüíûå ìíîãîóðîâíåâûå ñõåìû è ïðåäñòàâ-ëÿåò ñîáîé øàã íà ïóòè èõ èíòåãðàöèè, êîòîðàÿ íåîáõîäèìà äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðåàëüíûõ ìàññîâûõâû÷èñëåíèé ýâîëþöèè ðåàêòîðíûõ ìàòåðèàëîâ.� 41 �
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