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ÓÄÊ 538.911ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ ÍÀÊÎÏËÅÍÈß ÐÀÄÈÀÖÈÎÍÍÛÕ ÄÅÔÅÊÒÎÂÂ ×ÈÑÒÎÌ ÌÎËÈÁÄÅÍÅ ÌÅÒÎÄÀÌÈÊÈÍÅÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÒÅÎÐÈÈ È ÊËÀÑÒÅÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈÌ. Þ. Ðîìàøêà, À. Â. ßíèëêèí(ÂÍÈÈÀ èì. Í. Ë. Äóõîâà, ã. Ìîñêâà)Ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå íàêîïëåíèÿ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ â òîíêèõ ïëåíêàõ ÷è-ñòîãî ìîëèáäåíà ïîä äåéñòâèåì èîííîãî îáëó÷åíèÿ. Èñïîëüçîâàíû äâà ïîäõîäà ê ìî-äåëèðîâàíèþ: êèíåòè÷åñêàÿ òåîðèÿ ñî ñðåäíèìè ðàçìåðàìè êëàñòåðîâ è êëàñòåðíàÿäèíàìèêà. Âûÿâëåíà îãðàíè÷åííîñòü îáëàñòè ïðèìåíèìîñòè ïåðâîãî ïîäõîäà.Â ñëó÷àå êëàñòåðíîé äèíàìèêè ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ êàê ñýêñïåðèìåíòîì, òàê è ñ ðàñ÷åòàìè äðóãèõ àâòîðîâ. Ïðåäëîæåíà ðåàëèçàöèÿ íîâîãî,ñòîõàñòè÷åñêîãî ïîäõîäà ê êëàñòåðíîé äèíàìèêå íà îñíîâå êîäà SPPARKS. Ïðåèìóùå-ñòâà è íåäîñòàòêè ýòîãî ïîäõîäà îáñóæäàþòñÿ â ñòàòüå.Êëþ÷åâûå ñëîâà: êèíåòè÷åñêàÿ òåîðèÿ, êëàñòåðíàÿ äèíàìèêà, èîííîå îáëó÷åíèå, òîí-êèå ïëåíêè, ìîëèáäåí, òî÷å÷íûå äåôåêòû, SPPARKS.ÂâåäåíèåÎäíîé èç îñíîâíûõ çàäà÷ ðàäèàöèîííîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ðàñ÷åò ðàäèàöèîííîãî ðàñ-ïóõàíèÿ ìàòåðèàëîâ, êîòîðîå ñâÿçàíî ñ íàêîïëåíèåì â íèõ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ è èõ êëàñòåðîâ ïðèîáëó÷åíèè âûñîêîýíåðãè÷íûìè ÷àñòèöàìè. Äëÿ ðàñ÷åòà íàêîïëåíèÿ äåôåêòîâ è èõ êëàñòåðîâ çàáîëüøèå ïåðèîäû âðåìåíè (ïîðÿäêà ñðîêà ñëóæáû àòîìíûõ ðåàêòîðîâ) èëè ïðè áîëüøèõ äîçàõ îá-ëó÷åíèÿ ïðèìåíÿþòñÿ ðàçëè÷íûå âàðèàíòû êèíåòè÷åñêîé òåîðèè. Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíûäâà ïîäõîäà ê ìîäåëèðîâàíèþ íàêîïëåíèÿ äåôåêòîâ: êèíåòè÷åñêàÿ òåîðèÿ, îïåðèðóþùàÿ ñðåäíèìèðàçìåðàìè âàêàíñèîííûõ è ìåæäîóçåëüíûõ êëàñòåðîâ, è êëàñòåðíàÿ äèíàìèêà (ÊÄ).Ïåðâûé ïîäõîä, èäåÿ êîòîðîãî îñíîâàíà íà ðàáîòå [1], áóäåì íàçûâàòü êèíåòè÷åñêîé òåîðèåé ñîñðåäíèìè ðàçìåðàìè (ÊÒÑÐ). ÊÒÑÐ â íåêîòîðîì ñìûñëå ÿâëÿåòñÿ áîëåå ãðóáîé, ÷åì èñïîëüçóåìàÿðÿäîì àâòîðîâ ÊÄ [2�4], ïîñêîëüêó íå ó÷èòûâàåò ðàñïðåäåëåíèÿ êëàñòåðîâ ïî ðàçìåðàì. Òåì íåìåíåå ìåòîä ÊÒÑÐ, áóäó÷è áîëåå ïðîñòûì è ýêîíîìè÷íûì â âû÷èñëèòåëüíîì ïëàíå, èñïîëüçîâàëñÿ âðÿäå ðàáîò (íàïðèìåð [1, 5]). Â äàííîé ðàáîòå ÊÒÑÐ ïðèìåíåíà äëÿ ðàñ÷åòà íàêîïëåíèÿ äåôåêòîâ âòîíêèõ ïëåíêàõ ÷èñòîãî ìîëèáäåíà ïðè èîííîì îáëó÷åíèè. Äàëåå àíàëîãè÷íûå ðàñ÷åòû ïðîâåäåíûñ èñïîëüçîâàíèåì âòîðîãî, áîëåå ïðîäâèíóòîãî ïîäõîäà � ÊÄ. Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõîáîèõ ïîäõîäîâ, ñîïîñòàâëÿþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïðèâåäåííûìè â ðàáîòå [2].Â [2] áûëè ïðåäñòàâëåíû êàê ýêñïåðèìåíòû ïî îáëó÷åíèþ òîíêèõ ïëåíîê ìîëèáäåíà, òàê è èõìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì ÊÄ. Â ýòîé ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ìîäåëèðîâàíèè ýêñïåðèìåíòîâ íåîá-õîäèìî ó÷åñòü ñëåäóþùèå ôàêòîðû: ãåíåðàöèþ íåáîëüøèõ êëàñòåðîâ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ â êàñêà-äàõ ñìåùåíèé àòîìîâ è äèôôóçèþ êëàñòåðîâ. Ïðè ýòîì âàæíî ó÷åñòü áàëàíñ ìåæäó ãåíåðàöèåéêëàñòåðîâ â êàñêàäàõ è âûõîäîì êëàñòåðîâ íà ïîâåðõíîñòü â ðåçóëüòàòå äèôôóçèè. Â ÷àñòíîñòè,íåîáõîäèìî ó÷åñòü çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè îò ðàçìåðà êëàñòåðà (â ñëó÷àå ìîëèáäå-íà ðå÷ü èäåò î ìåæäîóçåëüíûõ êëàñòåðàõ, ïîñêîëüêó ïîäâèæíîñòü âàêàíñèé è èõ êëàñòåðîâ ìíîãîìåíüøå, ÷åì ïîäâèæíîñòü ìåæäîóçëèé è èõ êëàñòåðîâ). Â ñâÿçè ñ ýòèì ïðè ïîïûòêå ñìîäåëèðî-âàòü îáëó÷åíèå ïëåíîê ìîëèáäåíà ñ ïîìîùüþ ÊÒÑÐ àâòîðû ñòîëêíóëèñü ñ òðóäíîñòüþ: â ðàìêàõ� 64 �



Ìîäåëèðîâàíèå íàêîïëåíèÿ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ â ÷èñòîì ìîëèáäåíå. . .ýòîé ìîäåëè íåëüçÿ çàäàâàòü ðàçëè÷íûå êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè äëÿ êëàñòåðîâ ðàçëè÷íûõ ðàçìå-ðîâ. Ïîïûòêè çàäàòü íåêîòîðûé ñðåäíèé êîýôôèöèåíò äèôôóçèè äëÿ êëàñòåðîâ ñðåäíåãî ðàçìåðàïîòåðïåëè íåóäà÷ó. Ãëàâíàÿ ïðè÷èíà â òîì, ÷òî â ðåàëüíîñòè èìåþòñÿ äâå êàòåãîðèè êëàñòåðîâ: ìà-ëåíüêèå, êîòîðûå àêòèâíî ãåíåðèðóþòñÿ â êàñêàäàõ è áûñòðî âûõîäÿò íà ïîâåðõíîñòü, è áîëüøèå,êîòîðûå ðåäêî ãåíåðèðóþòñÿ â êàñêàäàõ (îáðàçóþòñÿ çà ñ÷åò ðîñòà íåáîëüøèõ êëàñòåðîâ) è ïðàêòè-÷åñêè íå âûõîäÿò íà ïîâåðõíîñòü. Ýòè äâà òèïà êëàñòåðîâ íåëüçÿ çàìåíèòü îäíèì òèïîì êëàñòåðîâñî ñðåäíèì ðàçìåðîì è ñðåäíèì êîýôôèöèåíòîì äèôôóçèè. Àíàëîãè÷íàÿ ïðîáëåìà âîçíèêëà ïðèìîäåëèðîâàíèè îáëó÷åíèÿ òîíêèõ ïëåíîê ÷èñòîãî æåëåçà (ýêñïåðèìåíòû îïèñàíû â ðàáîòàõ [6, 7]).Òàêèì îáðàçîì, áûëà âûÿâëåíà îãðàíè÷åííîñòü îáëàñòè ïðèìåíèìîñòè ÊÒÑÐ. Ýòó ìîäåëü ñëåäóåòïðèìåíÿòü ñ îñòîðîæíîñòüþ â ñëó÷àÿõ, êîãäà èìååòñÿ ãåíåðàöèÿ êëàñòåðîâ äåôåêòîâ â êàñêàäàõ èóõîä êëàñòåðîâ íà ñòîêè � ïîâåðõíîñòü, ìåæçåðåííûå ãðàíèöû è äèñëîêàöèè. Â ýòèõ ñëó÷àÿõ âìåñòîÊÒÑÐ ïðåäïî÷òèòåëüíåå èñïîëüçîâàòü ÊÄ, êîòîðàÿ, õîòÿ è áîëåå çàòðàòíà â âû÷èñëèòåëüíîì ïëàíå,íî äàåò ïîëíóþ èíôîðìàöèþ î ðàñïðåäåëåíèè êëàñòåðîâ ïî ðàçìåðàì è î êîíöåíòðàöèè êëàñòåðîâêàæäîãî ðàçìåðà â êàæäûé ìîìåíò âðåìåíè.Àâòîðàìè áûë ðåàëèçîâàí ñòîõàñòè÷åñêèé ïîäõîä ê ÊÄ, èäåÿ êîòîðîãî îñíîâàíà íà ðàáîòå [8].Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì ÊÄ íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè êàê ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè, òàê èñ ðàñ÷åòíûìè äàííûìè ðàáîòû [2], õîòÿ ïðåäëàãàåìûé àâòîðàìè ìåòîä ðåàëèçàöèè ÊÄ îòëè÷àåòñÿ îòèñïîëüçîâàííîãî â [2]. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå îáñóæäàþòñÿ ïðåèìóùåñòâà è íåäîñòàòêè ïðåäëàãàåìîãîìåòîäà. Êèíåòè÷åñêàÿ òåîðèÿ ñî ñðåäíèìè ðàçìåðàìè êëàñòåðîâÐàññìîòðèì ïëîñêîïàðàëëåëüíóþ ïëàñòèíó òîëùèíîé h, ñîñòîÿùóþ èç ïîëèêðèñòàëëîâ ñ õàðàê-òåðíûì ðàçìåðîì çåðíà d (ðèñ. 1), îáëó÷àåìóþ ïîòîêîì âûñîêîýíåðãè÷íûõ ÷àñòèö, ïàäàþùèõ ïîíîðìàëè ê ïëàñòèíå. Òàêàÿ ãåîìåòðèÿ îáðàçöà ïîçâîëÿåò ìîäåëèðîâàòü ýêñïåðèìåíòû ïî îáëó÷åíèþêàê òîíêèõ ïëåíîê ïðè ìàëîé h (÷àñòî h < d), òàê è îáúåìíîãî îáðàçöà ïðè áîëüøîé h.Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî îáëó÷åíèå ïðîèñõîäèò ïðè ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðå (T = const êàê âî âðåìå-íè, òàê è ïî îáúåìó îáðàçöà), ïëîòíîñòü ïîòîêà ÷àñòèö òàêæå îäíîðîäíà è ïîñòîÿííà è, áîëåå òîãî,ãåíåðàöèÿ äåôåêòîâ è èõ ìàëûõ êëàñòåðîâ ïðîèñõîäèò îäíîðîäíî ïî âñåìó îáúåìó ïëàñòèíû. Ïî-ñëåäíåå ïðèáëèæåíèå ñïðàâåäëèâî, âîîáùå ãîâîðÿ, ëèøü â ñëó÷àå, êîãäà òîëùèíà ïëàñòèíû ìíîãîìåíüøå äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà îáëó÷àþùèõ ÷àñòèö. Â ýêñïåðèìåíòàõ, îïèñàííûõ â ðàáîòå [2],ýòî óñëîâèå âûïîëíÿåòñÿ. Òàêæå áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî îðèåíòàöèÿ êðèñòàëëè÷åñêèõ îñåé êðèñòàë-ëèòîâ õàîòè÷åñêàÿ (ò. å. íå áóäåì ó÷èòûâàòü âîçìîæíóþ êîððåëÿöèþ ìåæäó íàïðàâëåíèåì ïîòîêà÷àñòèö è íàïðàâëåíèåì îñåé). Çàäà÷à ñîñòîèò â ðàñ÷åòå íàêîïëåíèÿ äåôåêòîâ è èõ êëàñòåðîâ âòàêîé ñèñòåìå.Ðàññìàòðèâàåìàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò èçó÷àòü çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè (èëè äîçû îáëó÷åíèÿ) øåñòèâåëè÷èí: Ci � êîíöåíòðàöèè ìåæäîóçëèé (÷èñëî ìåæäîóçëèé íà îäèí óçåë ðåøåòêè � áåçðàçìåðíàÿâåëè÷èíà); Cv � êîíöåíòðàöèè âàêàíñèé; V � ñðåäíåãî îáúåìà âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ (ñðåäíåãî÷èñëà âàêàíñèé â êëàñòåðå); L � ñðåäíåãî äèàìåòðà ìåæäîóçåëüíûõ ïåòåëü (â åäèíèöàõ äëèíû);Cloop � êîíöåíòðàöèè ïåòåëü ñî ñðåäíèì äèàìåòðîì; Cvoid � êîíöåíòðàöèè âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ(ïîð) ñðåäíåãî ðàçìåðà.Ââåäåì òàêæå â ðàññìîòðåíèå ñëåäóþùèå âåëè÷èíû: G � ñêîðîñòü ãåíåðàöèè ôðåíêåëåâñêèõ ïàðíà îäèí óçåë ðåøåòêè; R � ñðåäíèé ðàäèóñ âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ; Di, Dv � êîýôôèöèåíòû äèô-ôóçèè ìåæäîóçëèé è âàêàíñèé; b � âåêòîðÁþðãåðñà âàêàíñèîííîé ïåòëè; 
 � àòîìíûéîáúåì; Zil, Zvl, Zic, Zvc � ýôôåêòèâíîñòè çà-õâàòà ìåæäîóçëèé (i) è âàêàíñèé (v) ìåæäî-óçåëüíûìè ïåòëÿìè (l) è âàêàíñèîííûìè ïî-ðàìè (c); � � òåòà-ôóíêöèÿ Õåâèñàéäà; � �ïëîòíîñòü äèñëîêàöèé; f1, f2 � êîýôôèöèåí-òû, õàðàêòåðèçóþùèå çàðîæäåíèå íåáîëüøèõêëàñòåðîâ â êàñêàäàõ ïðè îáëó÷åíèè; kiv = Ðèñ. 1. Ìîäåëü îáëó÷àåìîãî îáðàçöà� 65 �



Ì. Þ. Ðîìàøêà, À. Â. ßíèëêèí= 4�riv
 (Di +Dv), kii = 8�rii
 Di, kvv = 8�rvv
 Dv � êîíñòàíòû ñêîðîñòåé ðåàêöèé ðåêîìáèíàöèèâàêàíñèè è ìåæäîóçëèÿ, ñëèÿíèÿ äâóõ ìåæäîóçëèé, ñëèÿíèÿ äâóõ âàêàíñèé ñîîòâåòñòâåííî; kg == 15=d2, ks = 8=h2 � êîýôôèöèåíòû, õàðàêòåðèçóþùèå ñèëû ñòîêîâ íà ìåæçåðåííûå ãðàíèöû èïîâåðõíîñòü; Æ � âåëè÷èíà, õàðàêòåðèçóþùàÿ ðàäèóñ âçàèìîäåéñòâèÿ îäèíî÷íûõ äåôåêòîâ ñ âà-êàíñèîííûìè ïîðàìè; �, � � ðàçìåðû ìåæäîóçåëüíûõ è âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ, ãåíåðèðóåìûõ âêàñêàäàõ. Ðàçìåðû � è � âûðàæàþòñÿ êîëè÷åñòâîì åäèíè÷íûõ äåôåêòîâ, âõîäÿùèõ â êëàñòåð. Êî-ýôôèöèåíòû f1 è f2 ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îòíîøåíèÿ ÷èñëà ìåæäîóçëèé è âàêàíñèé, ãåíåðèðóåìûõâ âèäå ìàëûõ êëàñòåðîâ, ê îáùåìó ÷èñëó ãåíåðèðóåìûõ ìåæäîóçëèé è âàêàíñèé.Êëàñòåðû (ïåòëè è ïîðû) â äàííîé ìîäåëè ñ÷èòàþòñÿ íåïîäâèæíûìè, à ìåæçåðåííûå ãðàíèöû èïîâåðõíîñòü ñ÷èòàþòñÿ àáñîëþòíûìè ñòîêàìè. Òîãäà äëÿ óêàçàííûõ âûøå øåñòè âåëè÷èí ìîæíîçàïèñàòü ñèñòåìó èç øåñòè äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé, àíàëîãè÷íûõ èñïîëüçîâàííûì â [1], íî ñíåáîëüøèìè ìîäèôèêàöèÿìè.Äëÿ êîíöåíòðàöèè ìåæäîóçëèé èìååìdCidt = G (1� f1)� kivCiCv � 2kiiCiCi � 2�Lb3 ZilDiCiCloop + 2
�2=3b�L ZvlDvCvCloop��2;5� Lb ��� 4� (R+ Æ)
 ZicDiCiCvoid � �Zil "1 + 6 (�Zil)�0;5d #DiCi � (kg + ks)DiCi: (1)Ñòðóêòóðà ýòîãî óðàâíåíèÿ ïîêàçàíà íà ñëåäóþùåé áëîê-ñõåìå, â êîòîðîé ïîðÿäîê áëîêîâ ñîîòâåò-ñòâóåò ïîðÿäêó ÷ëåíîâ â óðàâíåíèè:dCidt = Ãåíåðàöèÿìåæäîóçëèé � Ðåêîìáèíàöèÿñ âàêàíñèÿìè � Îáðàçîâàíèåäèìåæäîóçëèé � Óõîä ìåæäîóçëèé íàìåæäîóçåëüíûå ïåòëè ++ Îáðàçîâàíèå ìåæäîóçëèÿ ïðè ðåêîìáèíàöèèäèìåæäîóçëèÿ ñ âàêàíñèåé � Óõîä ìåæäîóçëèé íàâàêàíñèîííûå êëàñòåðû �� Óõîä ìåæäîóçëèéíà äèñëîêàöèè � Óõîä ìåæäîóçëèé íà ìåæçåðåííûå ãðàíèöûè íà ïîâåðõíîñòü :Àíàëîãè÷íîå óðàâíåíèå èìååì äëÿ êîíöåíòðàöèè âàêàíñèé:dCvdt = G (1� f2)� kivCiCv � 2kvvCvCv � 2�Lb3 ZvlDvCvCloop + 4� (R+ Æ)
 ZicDiCiCvoid� (2;5� V )�� 4� (R+ Æ)
 ZvcDvCvCvoid � �Zvl "1 + 6 (�Zvl)�0;5d #DvCv � (kg + ks)DvCv: (2)Äëÿ ñðåäíåãî äèàìåòðà ìåæäîóçåëüíûõ ïåòåëü èìååì óðàâíåíèådLdt = 4bZilDiCi � 4bZvlDvCv��Lb � 2;5�� (L� 2b) dCloopdt �Gf1�Cloop (3)ñî ñëåäóþùåé ñòðóêòóðîé:dLdt = Óâåëè÷åíèå çà ñ÷åòïðèõîäà ìåæäîóçëèé � Óìåíüøåíèå çà ñ÷åòïðèõîäà âàêàíñèé � Óìåíüøåíèå çà ñ÷åò ðîæäåíèÿäèìåæäîóçëèé è íåáîëüøèõêëàñòåðîâ â êàñêàäàõ :Àíàëîãè÷íîå óðàâíåíèå èìååì äëÿ ñðåäíåãî îáúåìà âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ:dVdt = 4� (R+ Æ)
 hZvcDvCv � ZicDiCi� (V � 2;5)i� (V � 2) dCvoiddt �Gf2�Cvoid : (4)� 66 �



Ìîäåëèðîâàíèå íàêîïëåíèÿ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ â ÷èñòîì ìîëèáäåíå. . .Äëÿ êîíöåíòðàöèè ìåæäîóçåëüíûõ ïåòåëü èìååì óðàâíåíèådCloopdt = Gf1� + kiiCiCi � 2
�2=3b�L ZvlDvCvCloop��2;5� Lb � (5)ñî ñëåäóþùåé ñòðóêòóðîé:dCloopdt = Çàðîæäåíèå íåáîëüøèõêëàñòåðîâ â êàñêàäàõ + Çàðîæäåíèåäèìåæäîóçëèé � Óíè÷òîæåíèå äèìåæäîóçëèÿïðè âñòðå÷å ñ âàêàíñèåé :Àíàëîãè÷íîå óðàâíåíèå èìååì äëÿ êîíöåíòðàöèè âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ (ïîð):dCvoiddt = Gf2� + kvvCvCv � 4� (R+ Æ)
 ZicDiCiCvoid� (2;5� V ) : (6)Â ýòèõ óðàâíåíèÿõ ôóíêöèÿ Õåâèñàéäà � îñóùåñòâëÿåò ïåðåêëþ÷åíèå ìåæäó äâóìÿ ðåæèìàìè:êîãäà ñðåäíèé ðàçìåð êëàñòåðîâ áîëüøå 2;5 îäèíî÷íûõ äåôåêòîâ è êîãäà ñðåäíèé ðàçìåð êëàñòåðîâìåíüøå èëè ðàâåí 2;5 îäèíî÷íûõ äåôåêòîâ. Âî âòîðîì ðåæèìå ñðåäíèé ïîòîê âàêàíñèé íà ìåæ-äîóçåëüíûå ïåòëè áîëüøå ñðåäíåãî ïîòîêà ìåæäîóçëèé, ïîýòîìó îáðàçóþùèåñÿ ïåòëè íå ðàñòóò.Àíàëîãè÷íîå ñïðàâåäëèâî è äëÿ âàêàíñèé.Îòëè÷èÿ ïîëó÷åííûõ óðàâíåíèé îò èñïîëüçîâàííûõ â ðàáîòå [1] ñîñòîÿò â ïðèñóòñòâèè â íèõ:� ôóíêöèè Õåâèñàéäà, îñóùåñòâëÿþùåé ïåðåêëþ÷åíèå ìåæäó ðåæèìàìè;� ÷ëåíîâ, îòâå÷àþùèõ çà ãåíåðàöèþ êëàñòåðîâ ñ ðàçìåðàìè � è � â êàñêàäàõ è ñîîòâåòñòâóþùååèçìåíåíèå ñðåäíèõ ðàçìåðîâ êëàñòåðîâ;� ñòîêîâ íà äèñëîêàöèè; ïðè ýòîì ïëîòíîñòü äèñëîêàöèé ñ÷èòàåòñÿ ïîñòîÿííîé.Ðàçëè÷èÿ â âèäå óðàâíåíèé (1) è (2) ñâÿçàíû ñ òåì, ÷òî ìåæäîóçåëüíûå êëàñòåðû ïðåäñòàâëÿþòñîáîé äèñëîêàöèîííûå ïåòëè, à âàêàíñèîííûå � ñôåðè÷åñêèå ïîðû.Ñèñòåìà ïîëó÷åííûõ óðàâíåíèé ðåøàåòñÿ ÷èñëåííî ñ ïîìîùüþ ïàêåòà Mathematica. Ïðè ýòîìôóíêöèÿ Õåâèñàéäà çàìåíÿåòñÿ ñãëàæåííîé ôóíêöèåé. Ðàäèóñû âçàèìîäåéñòâèÿ ïîëîæåíû ðàâíû-ìè rii = rvv = riv = 2a, ãäå a � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè.Ðàñ÷åò íàêîïëåíèÿ äåôåêòîâ â òîíêèõ ïëåíêàõ ìîëèáäåíà ñ ïîìîùüþ ÊÒÑÐÏðèìåíèì ÊÒÑÐ äëÿ ðàñ÷åòà íàêîïëåíèÿ äåôåêòîâ â ÷èñòîì ìîëèáäåíå, âçÿâ âõîäíûå ïàðàìåòðûèç ðàáîòû [2]. Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè ìåæäîóçëèé è âàêàíñèé îò òåìïåðàòóðû â÷èñòîì ìîëèáäåíå îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèåì Àððåíèóñà:Di = D0ie�Ei=T ; Dv = D0ve�Ev=T ;ãäå Ei, Ev � ýíåðãèè àêòèâàöèè ìèãðàöèè ìåæäîóçëèé è âàêàíñèé, âûðàæåííûå â òåõ æå åäèíèöàõ,÷òî è òåìïåðàòóðà T ; D0i, D0v � ïðåäýêñïîíåíöèàëüíûå ìíîæèòåëè.Ýíåðãèè àêòèâàöèè ìèãðàöèè ìåæäîóçëèé è âàêàíñèé â ìîëèáäåíå ñîãëàñíî [2] ðàâíû Ei == 0;084 ýÂ è Ev = 1;35 � 1;89 ýÂ (äëÿ âàêàíñèé ýòà âåëè÷èíà èçâåñòíà ñ ìåíüøåé òî÷íîñòüþ).Â [2] áûëè âûïîëíåíû òðè âàðèàíòà ðàñ÷åòîâ, êîòîðûå ñðàâíèâàëèñü ñ ýêñïåðèìåíòîì.Â ïåðâîì âàðèàíòå âñå êëàñòåðû áûëè íåïîäâèæíûìè (äèôôóíäèðîâàëè òîëüêî îäèíî÷íûå äå-ôåêòû) è ãåíåðàöèÿ êëàñòåðîâ â êàñêàäàõ îòñóòñòâîâàëà. Êàê áûëî ïîêàçàíî àâòîðàìè [2], ýòîò âàðè-àíò íå âîñïðîèçâîäèò ýêñïåðèìåíòà. À èìåííî, åñëè âçÿòü ïðèáëèæåííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèé àêòèâà-öèè Ei = 0;1 ýÂ; Ev = 1;3 ýÂ è ïðåäýêñïîíåíò D0i = D0v = 10�6 ì2/ñ, êîíöåíòðàöèè ïåòåëü ïîëó÷àþò-ñÿ íà ÷åòûðå ïîðÿäêà ìåíüøå ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõ. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî ìåæäîóç-ëèÿ ñëèøêîì áûñòðî äèôôóíäèðóþò íà ïîâåðõíîñòü ïëåíêè è íå óñïåâàþò îáðàçîâûâàòü êëàñòåðû.Âî âòîðîì âàðèàíòå ðàñ÷åòîâ êëàñòåðû áûëè ïîäâèæíûìè, íî ãåíåðàöèÿ êëàñòåðîâ â êàñêàäàõïî-ïðåæíåìó îòñóòñòâîâàëà. Â ýòîì ñëó÷àå íàáëþäàëîñü åùå áîëüøåå ðàñõîæäåíèå ñ ýêñïåðèìåíòîì(åùå áîëüøèé äåôèöèò êîíöåíòðàöèè êëàñòåðîâ, ÷òî ïîíÿòíî, ïîñêîëüêó îíè äèôôóíäèðîâàëè íàïîâåðõíîñòü). � 67 �



Ì. Þ. Ðîìàøêà, À. Â. ßíèëêèíÂ òðåòüåì âàðèàíòå ðàñ÷åòîâ êëàñòåðû áûëè ïîäâèæíû è âìåñòå ñ òåì áûëà ââåäåíà ãåíåðàöèÿêëàñòåðîâ â êàñêàäàõ. Ïîñëåäíåå ïîçâîëèëî ïðèâåñòè ðàñ÷åòû â ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì. Òàêèìîáðàçîì, àâòîðàìè [2] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â ñëó÷àå ìîëèáäåíà ñóùåñòâåííóþ ðîëü â íàêîïëåíèèêëàñòåðîâ äåôåêòîâ â òîíêèõ ïëåíêàõ èãðàåò ãåíåðàöèÿ ýòèõ êëàñòåðîâ â êàñêàäàõ.Îäíàêî, êàê óæå îòìå÷àëîñü, ÊÒÑÐ íå ó÷èòûâàåò ðàñïðåäåëåíèÿ êëàñòåðîâ ïî ðàçìåðàì, à îïåðè-ðóåò òîëüêî ñðåäíèì ðàçìåðîì êëàñòåðîâ. Êàê ñëåäñòâèå, â ýòîé ìîäåëè íåëüçÿ ââåñòè ðàçëè÷íûåêîýôôèöèåíòû äèôôóçèè äëÿ êëàñòåðîâ ðàçíûõ ðàçìåðîâ. Ìîæíî ââåñòè ëèøü äèôôóçèþ äëÿêëàñòåðîâ ñðåäíåãî ðàçìåðà. Íî ïðè ýòîì íèêàê íå ó÷èòûâàåòñÿ, ÷òî ðåàëüíî ñóùåñòâóþò ìàëûåêëàñòåðû, ãåíåðèðóåìûå â êàñêàäàõ, è áîëüøèå (âûðîñøèå) êëàñòåðû, ïðè÷åì ìàëûå êëàñòåðû äèô-ôóíäèðóþò áûñòðåå áîëüøèõ. Â ñâÿçè ñ ýòèì ÊÒÑÐ íå ìîæåò â ïîëíîé ìåðå âîñïðîèçâåñòè êàðòèíóäèôôóçèè êëàñòåðîâ.Òåì íå ìåíåå ìîæíî ñðàâíèòü ðàñ÷åòû, âûïîëíåííûå àâòîðàìè íàñòîÿùåé ðàáîòû, ñ ïåðâûì âà-ðèàíòîì ðàñ÷åòîâ èç [2], ãäå êëàñòåðû áûëè íåïîäâèæíûìè è ãåíåðàöèÿ â êàñêàäàõ îòñóòñòâîâàëà.Àâòîðàìè [2] áûëî ïðîâåäåíî ÷åòûðå ñåðèè ðàñ÷åòîâ äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè àêòèâàöèèìèãðàöèè ìåæäîóçëèé: 0;1, 0;3, 0;4 è 0;5 ýÂ. Îñòàëüíûå ïàðàìåòðû (â òîì ÷èñëå ïðåäýêñïîíåíòû)â ýòèõ ñåðèÿõ ðàñ÷åòîâ áðàëèñü îäèíàêîâûìè. Áûëè âçÿòû ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ: T == 353Ê; G = 5 � 10�4 ñ�1; a = 3;14 � 10�10 ì; b = 2 � 10�10 ì. Íà÷àëüíûå êîíöåíòðàöèè ìåæäîóçëèé,âàêàíñèé, ïåòåëü è ïîð ðàâíû 10�18; h = 105 íì; d = 1ìêì; Æ = 2a; Zil = 1;2; Zvl = Zic = Zvc = 1;f1 = f2 = 0 (íåò ãåíåðàöèè êëàñòåðîâ â êàñêàäàõ); �! 0 (íåò äèñëîêàöèé).Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, ïîëó÷åííûå â ðàáîòå [2], à òàêæå ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ àâòîðîâ íàñòîÿùåéðàáîòû â ðàìêàõ ÊÒÑÐ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2. Ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ïå-òåëü S îò äîçû îáëó÷åíèÿ �. Âèäíî, ÷òî ðåçóëüòàòû àâòîðñêèõ ðàñ÷åòîâ íåñêîëüêî çàâûøåíû ïîñðàâíåíèþ ñ [2], õîòÿ è íå íàìíîãî, à ôîðìû êðèâûõ ñîâïàäàþò. Îòëè÷èÿ ìîãóò áûòü îáóñëîâëåíûòåì, ÷òî â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïîëíàÿ êîíöåíòðàöèÿ ïåòåëü, òîãäà êàê â [2] ïðèâåäåíàêîíöåíòðàöèÿ òîëüêî âèäèìûõ ïåòåëü.Âîçíèêàåò âîïðîñ: êàêîâ áóäåò ðåçóëüòàò, åñëè â ðàìêàõ ÊÒÑÐ ïðîâåñòè ðàñ÷åò ñ ó÷åòîì ãåíå-ðàöèè êëàñòåðîâ â êàñêàäàõ? Åñëè ïîëàãàòü êëàñòåðû íåïîäâèæíûìè, òî îòâåò ñëåäóþùèé: êîí-öåíòðàöèÿ êëàñòåðîâ ïîëó÷àåòñÿ íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ áîëüøå íàáëþäàåìîé â ýêñïåðèìåíòå. Ýòîñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî â ýêñïåðèìåíòå â êàñêàäàõ îáðàçóþòñÿ ìàëûå êëàñòåðû, êîòîðûå îáëàäàþò ïî-äâèæíîñòüþ, õîòÿ è ìåíüøåé, ÷åì îäèíî÷íûå ìåæäîóçëèÿ. Ìàëûå êëàñòåðû âûõîäÿò íà ïîâåðõ-íîñòü, âñëåäñòâèå ÷åãî èõ êîíöåíòðàöèÿ óìåíüøàåòñÿ. Ïîýòîìó, åñëè íå ó÷èòûâàòü âûõîä êëàñòåðîâíà ïîâåðõíîñòü, ðàññ÷èòàííàÿ êîíöåíòðàöèÿ îêàæåòñÿ çàâûøåííîé.Ïûòàÿñü ó÷åñòü âûõîä êëàñòåðîâ íà ïîâåðõíîñòü, àâòîðû ââåëè â ÊÒÑÐ äèôôóçèþ êëàñòåðîâñðåäíåãî ðàçìåðà ê ïîâåðõíîñòè (ñëèÿíèå êëàñòåðîâ íå ó÷èòûâàåòñÿ). Äëÿ ýòîãî â ïðàâóþ ÷àñòüóðàâíåíèÿ (5) áûë äîáàâëåí ÷ëåí, àíàëîãè÷íûé ïîñëåäíåìó ÷ëåíó â ïðàâîé ÷àñòè (1), îïèñûâàþùåìóâûõîä ìåæäîóçëèé íà ïîâåðõíîñòü è ìåæçåðåííûå ãðàíèöû. Ýòîò ÷ëåí èìååò âèä �(ks + kg) D0cns �� e�(p+qn)=TCloop, ãäå n � ÷èñëî ìåæäîóçëèé â êëàñòåðå; s � áåçðàçìåðíûé ïîäãîíî÷íûé ïàðàìåòð;D0c � ïðåäýêñïîíåíòà â êîýôôèöèåíòå äèôôóçèè êëàñòåðîâ; p + qn � âûðàæåíèå äëÿ ýíåðãèèàêòèâàöèè äèôôóçèè. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàáîòîé [2] áûëè âûáðàíû ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ:D0c = D0i = 2 � 10�7 ì2/ñ; p = 0;063 ýÂ; q = 0;037 ýÂ. Ïàðàìåòð s áûë âûáðàí ðàâíûì 0;25 (ìåíüøå,÷åì çíà÷åíèÿ, èñïîëüçîâàííûå â [2]), äëÿ òîãî ÷òîáû ñäåëàòü óáûâàíèå êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè ñðîñòîì n áîëåå ïëàâíûì. Ïðåäïîñûëêè ýòîãî îáñóæäàþòñÿ íèæå.Ðàñ÷åò êîíöåíòðàöèè ïåòåëü â çàâèñèìîñòè îò äîçû îáëó÷åíèÿ âûïîëíÿëñÿ äëÿ ñëåäóþùåãî íàáîðàâõîäíûõ ïàðàìåòðîâ (ñîîòâåòñòâóþò òðåòüåìó âàðèàíòó ðàñ÷åòîâ â ðàáîòå [2]): Ei = 0;1 ýÂ; Ev == 0;9 ýÂ; D0i = D0v = 2 � 10�7 ì2/ñ; T = 353Ê; G = 5 � 10�4 ñ�1; a = 3;14 � 10�10 ì; b = 2 � 10�10 ì.Íà÷àëüíûå êîíöåíòðàöèè ìåæäîóçëèé, âàêàíñèé, ïåòåëü è ïîð ðàâíû 10�18; h = 60 íì; d = 1ìêì;Æ = 2a; Zil = 1;2; Zvl = Zic = Zvc = 1; f1 = 0;1; f2 = 0 (ìàëûå êëàñòåðû ìåæäîóçëèé ãåíåðèðóþòñÿ âêàñêàäàõ); �! 0 (íåò äèñëîêàöèé). Ðàçìåð ãåíåðèðóåìûõ â êàñêàäàõ êëàñòåðîâ � = 4.Íà ðèñ. 3 ïîêàçàí ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ïåòåëü è åãî ñðàâíåíèå ñ äàííûìèèç [2]. Âèäíî, ÷òî äàæå ïðè íåáîëüøîé èíòåíñèâíîñòè ãåíåðàöèè ïåòåëü â êàñêàäàõ ðåçóëüòàòû ðàñ-÷åòà â ðàìêàõ ÊÒÑÐ ïðèìåðíî íà äâà-òðè ïîðÿäêà ïðåâûøàþò ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòà. Ïðè÷èíàâ òîì, ÷òî ñðåäíèé ðàçìåð êëàñòåðîâ, ôèãóðèðóþùèé â ÊÒÑÐ, îêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåííî áîëüøå� 68 �



Ìîäåëèðîâàíèå íàêîïëåíèÿ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ â ÷èñòîì ìîëèáäåíå. . .

Ðèñ. 2. Ðàñ÷åòíûå çàâèñèìîñòè ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ïåòåëü îò äîçû îáëó÷åíèÿ: à � Ei = 0;1 ýÂ; á �Ei = 0;3 ýÂ; â � Ei = 0;4 ýÂ; ã � Ei = 0;5 ýÂ; �� J �� � èç [2]; � àâòîðñêèå â ðàìêàõ ÊÒÑÐðàçìåðîâ ìàëûõ êëàñòåðîâ, ãåíåðèðóåìûõ âêàñêàäàõ. Èç-çà ýòîãî êîýôôèöèåíò äèôôó-çèè êëàñòåðîâ ñðåäíåãî ðàçìåðà ìíîãî ìåíü-øå êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè êëàñòåðîâ, âîç-íèêàþùèõ â êàñêàäàõ. Êàê ñëåäñòâèå, êëàñòå-ðû ñðåäíåãî ðàçìåðà íåäîñòàòî÷íî èíòåíñèâ-íî âûõîäÿò íà ïîâåðõíîñòü è íàêàïëèâàþòñÿñóùåñòâåííî áûñòðåå, ÷åì êëàñòåðû, ðåàëüíîâîçíèêàþùèå â êàñêàäàõ. Îòìåòèì, ÷òî åñëèâ ÊÒÑÐ "îòêëþ÷èòü" äèôôóçèþ ïåòåëü íàïîâåðõíîñòü, òî ðàñ÷åòíàÿ êðèâàÿ íà ðèñ. 3ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíèòñÿ. Ýòî ñâèäåòåëü-ñòâóåò î òîì, ÷òî âûõîä ïåòåëü íà ïîâåðõíîñòüâ ðàñ÷åòàõ ìàë â ñèëó ìàëîñòè êîýôôèöèåíòàäèôôóçèè.Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òîäëÿ êîððåêòíîãî ðàñ÷åòà íàêîïëåíèÿ äåôåê- Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòè ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ïåòåëüîò äîçû îáëó÷åíèÿ: � ðàñ÷åò â ðàìêàõ ÊÒÑÐ; � �ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå èç ðàáîòû [2]� 69 �



Ì. Þ. Ðîìàøêà, À. Â. ßíèëêèíòîâ è èõ êëàñòåðîâ â òîíêèõ ïëåíêàõ ìîëèáäåíà íåîáõîäèìà ÊÄ, ïîçâîëÿþùàÿ çàäàâàòü ðàçíûå êî-ýôôèöèåíòû äèôôóçèè äëÿ êëàñòåðîâ ðàçíûõ ðàçìåðîâ (èëè ïî êðàéíåé ìåðå êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëüñ äâóìÿ ðàçìåðàìè êëàñòåðîâ, îäèí èç êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóåò ìàëûì êëàñòåðàì, ãåíåðèðóåìûì âêàñêàäàõ). ÊÄ è åå ñòîõàñòè÷åñêàÿ ðåàëèçàöèÿÑóòü ÊÄ çàêëþ÷àåòñÿ â ðåøåíèè ñèñòåìû äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé, íåèçâåñòíûìè ôóíê-öèÿìè â êîòîðîé ÿâëÿþòñÿ êîíöåíòðàöèè êëàñòåðîâ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ (ñîñòîÿùèõ èç ðàçëè÷íîãî÷èñëà îòäåëüíûõ äåôåêòîâ). Ïðè ýòîì ïîäõîäå äëÿ êàæäîãî ðàçìåðà êëàñòåðà çàïèñûâàåòñÿ ñâîåóðàâíåíèå è ðåøàåòñÿ ñèñòåìà èç áîëüøîãî ÷èñëà óðàâíåíèé. Íàïðèìåð, åñëè â ðàññìàòðèâàåìîéçàäà÷å ìåæäîóçåëüíûå è âàêàíñèîííûå êëàñòåðû ìàêñèìàëüíîãî ðàçìåðà ñîñòîÿò èç 2 000 äåôåêòîâ,òî íåîáõîäèìî ðåøàòü ñèñòåìó èç 4 000 óðàâíåíèé (2 000 äëÿ êëàñòåðîâ âàêàíñèé è 2 000 äëÿ êëà-ñòåðîâ ìåæäîóçëèé). Òàêîé ïîäõîä âû÷èñëèòåëüíî áîëåå çàòðàòåí, ÷åì ÊÒÑÐ, çàòî îí äàåò áîëååïîäðîáíîå îïèñàíèå äèíàìèêè êîíöåíòðàöèé äåôåêòîâ.Ñòðóêòóðà óðàâíåíèé ÊÄ ïîäðîáíî îïèñàíà, íàïðèìåð, â ðàáîòàõ [3, 4]. Óðàâíåíèå äëÿ êîíöåí-òðàöèè Cn êëàñòåðîâ ðàçìåðîì n (ñîñòîÿùèõ èç n äåôåêòîâ) èìååò ñëåäóþùèé îáùèé âèä:dCndt = Gn +Xm wm!nCm �Xm wn!mCn � Ssurf � Sgrain � Sdisl; (7)ãäå â ëåâîé ÷àñòè � ïðîèçâîäíàÿ êîíöåíòðàöèè ïî âðåìåíè, à â ïðàâîé � âñå âîçìîæíûå èñòî÷íèêèè ñòîêè. Çäåñü Gn � ñêîðîñòü ãåíåðàöèè êëàñòåðîâ ðàçìåðîì n; wm!n � ñêîðîñòü ïåðåõîäà êëàñòå-ðîâ ðàçìåðîì m â êëàñòåðû ðàçìåðîì n (ýòà âåëè÷èíà èìååò ñìûñë âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà â åäèíèöóâðåìåíè). Òàêæå â ïðàâîé ÷àñòè óðàâíåíèÿ ñîäåðæàòñÿ ñòîêè Ssurf , Sgrain, Sdisl � íà ïîâåðõíîñòü,ìåæçåðåííûå ãðàíèöû è äèñëîêàöèè. Âñå ýòè ÷ëåíû ïîëíîñòüþ àíàëîãè÷íû èñïîëüçóåìûì â ÊÒÑÐ.×àñòî ïðèíèìàåòñÿ ñëåäóþùåå ñîãëàøåíèå î ïåðåìåííûõ n è m: äëÿ ìåæäîóçåëüíûõ êëàñòåðîâ îíèèìåþò ïîëîæèòåëüíûå çíà÷åíèÿ, à äëÿ âàêàíñèîíûõ � îòðèöàòåëüíûå (èëè íàîáîðîò). Àâòîðû èñ-ïîëüçóþò ïåðâûé âàðèàíò: ïåðåìåííûå ïîëîæèòåëüíû äëÿ ìåæäîóçåëüíûõ êëàñòåðîâ è îòäåëüíûõìåæäîóçëèé.Àâòîðàìè áûë ðåàëèçîâàí ñòîõàñòè÷åñêèé ïîäõîä ê ÊÄ, îñíîâàííûé íà ìåòîäå, îïèñàííîì â êëàñ-ñè÷åñêîé ðàáîòå [8]. Îòìåòèì, ÷òî ÊÄ ïî ñâîåé ñóòè àíàëîãè÷íà õèìè÷åñêîé êèíåòèêå: â íåéðåøàþòñÿ àíàëîãè÷íûå óðàâíåíèÿ, òîëüêî â êà÷åñòâå ðåàãåíòîâ âûñòóïàþò êëàñòåðû ðàçëè÷íûõðàçìåðîâ. Â ðàáîòå [8] áûë îïèñàí íîâûé ïîäõîä ê õèìè÷åñêîé êèíåòèêå: âìåñòî ðåøåíèÿ ñèñòåìûóðàâíåíèé äëÿ êîíöåíòðàöèé (èëè ÷èñëà ÷àñòèö) áûëî ïðåäëîæåíî ñòîõàñòè÷åñêè ìîäåëèðîâàòü èç-ìåíåíèå ÷èñëà ÷àñòèö â êîíå÷íîì îáúåìå ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Â ýòîì ïîäõîäå ïðåäïîëàãàåòñÿ,÷òî èìååòñÿ íàáîð èç N òèïîâ ÷àñòèö (ðåàãåíòîâ), ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííûõ â îáúåìå V , è íàáîðèç M ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ (ðåàêöèé), â êîòîðûõ ìîãóò ó÷àñòâîâàòü ðåàãåíòû. Ðàçûãðûâàåò-ñÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü øàãîâ, íà êàæäîì èç êîòîðûõ ñëó÷àéíûì îáðàçîì (ñ íåêîòîðûì çàäàííûìðàñïðåäåëåíèåì âåðîÿòíîñòè) âûáèðàåòñÿ ïðîèñõîäÿùàÿ ðåàêöèÿ. Êàæäîé ðåàêöèè ïðèñâàèâàåòñÿíåêîòîðûé èíòåðâàë ôèçè÷åñêîãî âðåìåíè (âûáèðàåìûé ñëó÷àéíî ñ íåêîòîðûì çàäàííûì ðàñïðå-äåëåíèåì âåðîÿòíîñòè è çàâèñÿùèé îò îáùåãî ÷èñëà îáúåêòîâ â ñèñòåìå). Âåðîÿòíîñòè òîé èëèèíîé ðåàêöèè, à òàêæå èíòåðâàëû âðåìåíè, ïðèñâàèâàåìûå êàæäîé ðåàêöèè, âûáèðàþòñÿ èñõîäÿ èçêîíñòàíò ñêîðîñòåé ðåàêöèé (ò. å. êîýôôèöèåíòîâ â êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèÿõ).Îïèñàííûé â [8] ïîäõîä ê õèìè÷åñêîé êèíåòèêå ðåàëèçîâàí â ïðîãðàììå SPPARKS [9]. Åñëè âêà÷åñòâå ðåàãåíòîâ âçÿòü òî÷å÷íûå äåôåêòû è èõ êëàñòåðû, òî ìîæíî ðåàëèçîâàòü ÊÄ, ÷òî è áûëîñäåëàíî â íàñòîÿùåé ðàáîòå. Îñîáåííîñòüþ ÊÄ ÿâëÿåòñÿ áîëüøîå ÷èñëî òèïîâ ðåàãåíòîâ è áîëüøîå÷èñëî ðåàêöèé. Äëÿ àâòîìàòèçàöèè çàäàíèÿ ðåàêöèé áûë íàïèñàí ãåíåðàòîð ñêðèïòà äëÿ SPPARKSíà ÿçûêå Python. Òàêæå íà Python íàïèñàíà ïðîãðàììà äèàãíîñòèêè, ïîçâîëÿþùàÿ îáðàáàòûâàòüâûõîäíîé ôàéë, ïîëó÷àåìûé â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèÿ â SPPARKS.Âñå ðåàêöèè, ðàññìàòðèâàåìûå â äàííîé ðåàëèçàöèè ÊÄ, ìîæíî ðàçäåëèòü íà ÷åòûðå òèïà:1) íóëåâîãî ïîðÿäêà: ãåíåðàöèÿ äåôåêòîâ êàæäîãî òèïà;� 70 �



Ìîäåëèðîâàíèå íàêîïëåíèÿ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ â ÷èñòîì ìîëèáäåíå. . .2) ïåðâîãî ïîðÿäêà: óõîä äåôåêòîâ íà ïîâåðõíîñòü, ìåæçåðåííûå ãðàíèöû è äèñëîêàöèè. Ïëîò-íîñòü äèñëîêàöèé â òåêóùåé âåðñèè ïðîãðàììû ÿâëÿåòñÿ çàäàííîé êîíñòàíòîé;3) âòîðîãî ïîðÿäêà: ðåàêöèè âèäà A + B ! C. Ê ýòèì ðåàêöèÿì îòíîñèòñÿ ñëèÿíèå äåôåêòîâè êëàñòåðîâ è èõ ðåêîìáèíàöèÿ (â òîì ÷èñëå ðåêîìáèíàöèÿ "ïðîòèâîïîëîæíûõ" äåôåêòîâ,íàïðèìåð îäèíî÷íîé âàêàíñèè è îäèíî÷íîãî ìåæäîóçëèÿ);4) îòäåëüíàÿ ãðóïïà � ðåàêöèè äèññîöèàöèè (ðàñïàäà) êëàñòåðîâ, êîòîðûå èìåþò âèä C ! A++B. Îñíîâíûì êàíàëîì ðàñïàäà, êàê èçâåñòíî [4], ÿâëÿåòñÿ îòùåïëåíèå îäèíî÷íîãî äåôåêòà(âàêàíñèè èëè ìåæäîóçëèÿ) îò êëàñòåðà. Âî âñåõ èçâåñòíûõ ðàáîòàõ ïî ÊÄ ïðè ìîäåëèðîâà-íèè äèññîöèàöèè îãðàíè÷èâàþòñÿ îòùåïëåíèåì îäèíî÷íûõ äåôåêòîâ. Àâòîðû òàêæå ñëåäóþòýòîìó ïðèáëèæåíèþ.Îòìåòèì, ÷òî ìîäåëèðîâàíèå íàêîïëåíèÿ ðàäèàöèîííîãî ïîâðåæäåíèÿ ìåòîäîì ÊÄ òðåáóåò, â÷àñòíîñòè, çíàíèÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè è ñêîðîñòåé ãåíåðàöèè êàê êëàñòåðîâ êàæäîãî ðàçìåðàâ êàñêàäàõ, òàê è îòäåëüíûõ äåôåêòîâ.Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü èìåþòñÿ òðóäíîñòè â ðàñ÷åòå êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè êëàñòåðîâ äåôåêòîâäàæå äëÿ ÷èñòûõ ìåòàëëîâ. Ïî ýòîé ïðè÷èíå ïîêà íå óäàëîñü ñìîäåëèðîâàòü íàêîïëåíèå ðàäèàöè-îííîãî ïîâðåæäåíèÿ â òîíêèõ ïëåíêàõ ÷èñòîãî æåëåçà. Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû (ñì.,íàïðèìåð, [10]) äàþò äëÿ êëàñòåðîâ çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè, êîòîðûå, êàê ïîêàçûâàþòäàëüíåéøèå ðàñ÷åòû ñ ïîìîùüþ ÊÄ, ÿâëÿþòñÿ çàâûøåííûìè. Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ãëàâíîéïðè÷èíîé ýòîãî ðàñõîæäåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ìíîãîîáðàçèå ôîðì êëàñòåðîâ, âîçíèêàþùèõ ïðè ñëèÿíèèáîëåå ìåëêèõ êëàñòåðîâ (êëàñòåðû ñ îäíèì è òåì æå ÷èñëîì ìåæäîóçëèé ìîãóò èìåòü ðàçëè÷íûåêîíôèãóðàöèè).Îòìåòèì ñëåäóþùèå ïðåèìóùåñòâà ðåàëèçîâàííîãî ñòîõàñòè÷åñêîãî âàðèàíòà ÊÄ ïî ñðàâíåíèþñ òðàäèöèîííûì âàðèàíòîì, èñïîëüçîâàííûì, íàïðèìåð, â [3, 4]:1. Óäîáñòâî çàäàíèÿ íàáîðà ðåàêöèé â ïðîãðàììå SPPARKS. Íàïðèìåð, â òðàäèöèîííîé ÊÄðåàêöèè âèäà A+B ! C ñîîòâåòñòâóþò òðè ÷ëåíà â ñèñòåìå óðàâíåíèé: äâà ñòîêà â óðàâíåíèÿõäëÿ êîìïîíåíòîâ A è B è îäèí èñòî÷íèê â óðàâíåíèè äëÿ C, òîãäà êàê â SPPARKS êàæäàÿðåàêöèÿ çàäàåòñÿ îäíîé ñòðîêîé.2. Ñòîõàñòè÷åñêàÿ ðåàëèçàöèÿ ÊÄ ÿâëÿåòñÿ áîëåå ñòàáèëüíîé, ÷åì òðàäèöèîííàÿ, ïîñêîëüêó îíàíå ñâÿçàíà ñ ðåøåíèåì ñèñòåìû äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé. Àëãîðèòì, ðåàëèçóþùèé ñòî-õàñòè÷åñêóþ ÊÄ, â íåêîòîðîì ñìûñëå ïðîùå àëãîðèòìà ðåøåíèÿ ñèñòåìû äèôôåðåíöèàëüíûõóðàâíåíèé, ïîñêîëüêó îí íå âêëþ÷àåò â ñåáÿ òàêèå äåòàëè, êàê âûáîð øàãà â ðàçíîñòíîé ñõåìå.Ðàññìîòðåííûé ñòîõàñòè÷åñêèé âàðèàíò ÊÄ èìååò òàêæå è íåêîòîðûå íåäîñòàòêè:1. Ïîñêîëüêó îí ñâÿçàí ñ ìîäåëèðîâàíèåì äèíàìèêè ÷èñëà ÷àñòèö â êîíå÷íîì îáúåìå V , êîíöåí-òðàöèè âñåõ ðåàãåíòîâ, åñëè îíè îòëè÷íû îò íóëÿ, îãðàíè÷åíû ñíèçó çíà÷åíèåì 1=V . Óâåëè-÷åíèå îáúåìà V ïðèâîäèò ê âîçðàñòàíèþ âðåìåíè ñ÷åòà. Ýòî ìîæåò ïðèâåñòè ê íåóäîáñòâàìïðè èçó÷åíèè ñèñòåì, â êîòîðûõ êîíöåíòðàöèè ðàçëè÷íûõ ðåàãåíòîâ ñèëüíî ðàçëè÷àþòñÿ, íîïðåíåáðå÷ü êîìïîíåíòàìè ñ ìàëîé êîíöåíòðàöèåé íåëüçÿ. Îòìåòèì, îäíàêî, ÷òî ïðèìåíåíèåòðàäèöèîííîé ÊÄ â ýòèõ ñëó÷àÿõ ñâÿçàíî ñ ðåøåíèåì æåñòêîé ñèñòåìû äèôôåðåíöèàëüíûõóðàâíåíèé.2. Èñïîëüçîâàííàÿ ïîäïðîãðàììà ïðîãðàììû SPPARKS íå ïîääåðæèâàåò ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñ-ëåíèé. Ïîñëåäíåå ÿâëÿåòñÿ íåäîñòàòêîì òåêóùåé ðåàëèçàöèè ïðîãðàììû, à íå ìåòîäà â öåëîì.Ðàñ÷åò íàêîïëåíèÿ äåôåêòîâ â òîíêèõ ïëåíêàõ ìîëèáäåíà ñ ïîìîùüþ ÊÄÂ ðàáîòå [2] èçó÷àëîñü íàêîïëåíèå äåôåêòîâ ïðè òðåõ ðàçëè÷íûõ ñêîðîñòÿõ ãåíåðàöèè ïàð Ôðåí-êåëÿ: âûñîêîé, ñðåäíåé è íèçêîé � G = 5 � 10�4, G = 5 � 10�5 è G = 5 � 10�6 ïàð â ñåêóíäó íà óçåëðåøåòêè. Ïðèâåäåì ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, ïîëó÷åííûå ñ òåìè æå çíà÷åíèÿìè âõîäíûõ ïàðàìåòðîâ,÷òî áûëè èñïîëüçîâàíû ïðè ðàñ÷åòàõ â ðàìêàõ ÊÒÑÐ, íî òåïåðü â ðàìêàõ ÊÄ. Äîïîëíèòåëüíî ê íèìâçÿòû ñêîðîñòè ãåíåðàöèè êëàñòåðîâ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ è êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè ðàçëè÷íûõêëàñòåðîâ ìåæäîóçëèé èç òàáë. 3, 4 ðàáîòû [2].� 71 �



Ì. Þ. Ðîìàøêà, À. Â. ßíèëêèíÇàâèñèìîñòè ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè âèäèìûõ ïåòåëü (ñ äèàìåòðîì áîëüøå 1;3 íì) îò äîçû îáëó-÷åíèÿ äëÿ âûñîêîé, ñðåäíåé è íèçêîé ñêîðîñòåé îáëó÷åíèÿ ïîêàçàíû íà ðèñ. 4. Âèäíî, ÷òî ðàñ÷åòû,âûïîëíåííûå â ðàìêàõ ÊÄ, äàþò äîñòàòî÷íî õîðîøåå ñîãëàñèå êàê ñ ýêñïåðèìåíòîì, òàê è ñ àíà-ëîãè÷íûìè ðàñ÷åòàìè èç ðàáîòû [2]. Â [2] êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè áûëè ïîäîáðàíû òàê, ÷òîáûâîñïðîèçâîäèòü ýêñïåðèìåíò, à ñêîðîñòè ãåíåðàöèè âûáðàíû íà îñíîâå ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì ìîëåêó-ëÿðíîé äèíàìèêè, îäíàêî òî÷íîñòü ýòèõ ðàñ÷åòîâ îêàçàëàñü íåâûñîêà. Â èòîãå àâòîðàì [2] óäàëîñüïîëó÷èòü õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì.Ðàñ÷åòû àâòîðîâ íàñòîÿùåé ðàáîòû äåìîíñòðèðóþò íåêîòîðîå îòëè÷èå îò ðàñ÷åòîâ [2]. Âîçìîæíî,ýòî ñâÿçàíî ñ îòëè÷èåì àâòîðñêîé ìåòîäèêè îò [2]: â ïðåäëàãàåìîé ìîäåëè ðàñïðåäåëåíèå äåôåê-òîâ â ïðîñòðàíñòâå ñ÷èòàåòñÿ îäíîðîäíûì è èñïîëüçóåòñÿ ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ, òîãäà êàêâ [2] ðàññìàòðèâàåòñÿ çàâèñèìîñòü êîíöåíòðàöèé îò îäíîé ïðîñòðàíñòâåííîé êîîðäèíàòû ïî îñè,ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïëîñêîñòè ïëåíêè, è ðåøàþòñÿ óðàâíåíèÿ ñ ïðîñòðàíñòâåííîé ïðîèçâîäíîé. Ïî-ýòîìó âõîäíûå ïàðàìåòðû, õîðîøî ïîäîáðàííûå â ìîäåëè [2], äàþò íåñêîëüêî äðóãèå ðåçóëüòàòû âàâòîðñêîé ìîäåëè. Îòëè÷èå ðàñ÷åòîâ îò ýêñïåðèìåíòà, êàê â íàñòîÿùåé ðàáîòå, òàê è â [2], ìîæåòáûòü ñâÿçàíî ñ íåòî÷íîñòüþ â îïðåäåëåíèè ñêîðîñòåé ãåíåðàöèè êëàñòåðîâ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ èêîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè êëàñòåðîâ (ÊÄ ÷óâñòâèòåëüíà ê ýòèì ïàðàìåòðàì).

Ðèñ. 4. Çàâèñèìîñòü ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ïåòåëü îò äîçû îáëó÷åíèÿ: à � ïðè âûñîêîé ñêîðîñòè îáëó-÷åíèÿ (G = 1;6 � 1011 1/(ñì2 � ñ)); á � ïðè ñðåäíåé ñêîðîñòè îáëó÷åíèÿ (G = 1;6 � 1010 1/(ñì2 � ñ)); â � ïðèíèçêîé ñêîðîñòè îáëó÷åíèÿ (G = 1;6 � 109 1/(ñì2 � ñ)); ��� �àâòîðñêèé ðàñ÷åò â ðàìêàõ ÊÄ; -�-N-�- � ðàñ÷åòèç [2]; � � ýêñïåðèìåíò èç [2] � 72 �



Ìîäåëèðîâàíèå íàêîïëåíèÿ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ â ÷èñòîì ìîëèáäåíå. . .Ðàññìîòðèì òåïåðü ðàñïðåäåëåíèå ìåæäîóçåëüíûõ êëàñòåðîâ ïî ðàçìåðàì.Íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå è ðàñ÷åòíûå äàííûå, âçÿòûå èç ðàáîòû [2], äëÿ âûñî-êîé ñêîðîñòè îáëó÷åíèÿ, à òàêæå ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ èç íàñòîÿùåé ðàáîòû ñ òåìè æå âõîäíûìèïàðàìåòðàìè. Êàæäûé ñòîëáåö ãèñòîãðàììû ñîîòâåòñòâóåò èíòåðâàëó äèàìåòðîâ, ðàâíîìó 0,5 íì.Íàïðèìåð, ïåðâàÿ ãðóïïà ñòîëáöîâ (íàïðîòèâ äåëåíèÿ 1,5) ñîîòâåòñòâóåò äèàìåòðàì l = 1;0�1;5íì.Íà ðèñóíêå òàêæå óêàçàíû çíà÷åíèÿ ñðåäíåãî ïî ðàñïðåäåëåíèþ äèàìåòðà êëàñòåðîâ lñð. Âèäíî, ÷òîêàê â íàñòîÿùåé ðàáîòå, òàê è â [2] èìåþòñÿ ðàçëè÷èÿ ìåæäó ýêñïåðèìåíòîì è ðàñ÷åòàìè. Îíè ìîãóòáûòü ñâÿçàíû êàê ñ ïîãðåøíîñòÿìè ðàñ÷åòîâ (íåòî÷íîñòè â îïðåäåëåíèè êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèèè ñêîðîñòåé ãåíåðàöèè êëàñòåðîâ), òàê è ñ ïîãðåøíîñòÿìè ýêñïåðèìåíòà (âèä ãèñòîãðàììû ñâèäå-òåëüñòâóåò î, âîçìîæíî, íåäîñòàòî÷íîé ñòàòèñòèêå). Òàêæå îòëè÷èÿ ìîãóò áûòü ñâÿçàíû ñ òåì, ÷òîðàñ÷åòíàÿ ìåòîäèêà íå ó÷èòûâàåò äâà îáñòîÿòåëüñòâà: 1) äèôôóçèÿ ìåæäîóçåëüíûõ ïåòåëü ìîæåòáûòü îäíîìåðíîé [10]; 2) ìîãóò ñóùåñòâîâàòüðàçëè÷íûå êîíôèãóðàöèè êëàñòåðîâ èç îäíîãî èòîãî æå ÷èñëà äåôåêòîâ. Ïîñëåäíåå âîçìîæíîâ ñèëó òîãî, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð ðåëàêñà-öèè êëàñòåðà â ñîñòîÿíèå ñ ìèíèìàëüíîé ýíåðãè-åé ìîæåò áûòü äîñòàòî÷íî áîëüøèì. Êàê èçâåñò-íî, ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ ôðåíêåëåâñêîé ïàðû âìåòàëëàõ èìååò ïîðÿäîê íåñêîëüêèõ ýëåêòðîí-âîëüò. Ïðè ñîåäèíåíèè äâóõ ïåòåëü, äðåéôó-þùèõ â ïåðïåíäèêóëÿðíûõ íàïðàâëåíèÿõ, âîç-ìîæíî îáðàçîâàíèå áîëüøîãî êëàñòåðà, ýíåðãèÿðåëàêñàöèè êîòîðîãî ìîæåò áûòü òàêîãî æå ïî-ðÿäêà èëè äàæå áîëüøå.Ðåçóëüòàòû àâòîðñêèõ ðàñ÷åòîâ ðàñïðåäåëå-íèÿ ïåòåëü ïî ðàçìåðàì äëÿ ñðåäíåé è íèçêîéñêîðîñòåé îáëó÷åíèÿ ïîêàçàíû íà ðèñ. 6. Îòìå-òèì, ÷òî ñðåäíèé äèàìåòð ïåòëè çàâèñèò îò ñêî-ðîñòè îáëó÷åíèÿ íåìîíîòîííî. Ðèñ. 5. Ðàñïðåäåëåíèå (â äîëÿõ) ìåæäîóçåëüíûõ ïå-òåëü ïî ðàçìåðàì ïðè âûñîêîé ñêîðîñòè îáëó÷åíèÿ:ñòîëáöû ñëåâà � ýêñïåðèìåíò èç [2]; â öåíòðå � ðàñ-÷åò èç [2]; ñïðàâà � ðàñ÷åò èç íàñòîÿùåé ðàáîòû

Ðèñ. 6. Ðàñïðåäåëåíèå (â äîëÿõ) ìåæäîóçåëüíûõ ïåòåëü ïî ðàçìåðàì ïðè ñðåäíåé (à) è íèçêîé (á ) ñêîðîñòÿõîáëó÷åíèÿ ïðè òîëùèíå ïëåíêè h = 72 íì � 73 �



Ì. Þ. Ðîìàøêà, À. Â. ßíèëêèíÇàêëþ÷åíèåÏðåäñòàâëåíî äâà ïîäõîäà ê ìîäåëèðîâàíèþ íàêîïëåíèÿ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ â ÷èñòîì ìî-ëèáäåíå: ÊÒÑÐ è ÊÄ. Ïðè ñðàâíåíèè ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè áûëà âûÿâëåíàîãðàíè÷åííîñòü îáëàñòè ïðèìåíèìîñòè ÊÒÑÐ: ýòîò ïîäõîä ìîæåò äàâàòü íåïðàâèëüíûå ðåçóëüòàòûâ òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà èìååòñÿ ãåíåðàöèÿ êëàñòåðîâ â êàñêàäàõ è äèôôóçèÿ êëàñòåðîâ íà ïîâåðõíîñòü.Â ïîäîáíûõ ñëó÷àÿõ ïðåäïî÷òèòåëüíî èñïîëüçîâàòü ÊÄ.Â ñëó÷àå ÊÄ ïîëó÷åíî õîðîøåå ñîãëàñèå ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è ðàñ÷åòíûìè äàííûìè,ïðèâåäåííûìè â [2]. Èñïîëüçîâàííûé àâòîðàìè ñòîõàñòè÷åñêèé ïîäõîä ê ÊÄ îòëè÷àåòñÿ îò èñïîëü-çîâàííîãî â ðàáîòå [2]. Ê ïðåèìóùåñòâàì ñòîõàñòè÷åñêîãî ïîäõîäà îòíîñÿòñÿ ïðîñòîòà àëãîðèòìà,ïðîñòîòà çàäàíèÿ ðåàêöèé â ïðîãðàììå SPPARKS, à òàêæå âûñîêàÿ ñòàáèëüíîñòü ïî ñðàâíåíèþñî ñòàíäàðòíûì ïîäõîäîì, ãäå ðåøàåòñÿ ñèñòåìà áîëüøîãî ÷èñëà äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé.Îñíîâíûì íåäîñòàòêîì ÿâëÿåòñÿ îãðàíè÷åííîñòü êîíöåíòðàöèé ðåàãåíòîâ ñíèçó.Ïîñëå ïðîâåäåíèÿ ìîäåëèðîâàíèÿ íàêîïëåíèÿ äåôåêòîâ â òîíêèõ ïëåíêàõ ÷èñòîãî ìîëèáäåíà áûëàïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà ðåøåíèÿ àíàëîãè÷íîé çàäà÷è äëÿ ÷èñòîãî æåëåçà. Ýêñïåðèìåíòû ïî îáëó÷å-íèþ ïëåíîê ÷èñòîãî æåëåçà, à òàêæå ñïëàâà Fe-Cr îïèñàíû â [6, 7]. Îäíàêî àâòîðàì íå èçâåñòíûðàáîòû, â êîòîðûõ ýòè ýêñïåðèìåíòû ìîäåëèðîâàëèñü áû ñ ïîìîùüþ ÊÄ. Â ñâÿçè ñ ýòèì âîçíèêâîïðîñ î çíà÷åíèÿõ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè êëàñòåðîâ. Àâòîðû ïîïûòàëèñü èñïîëüçîâàòü çíà÷å-íèÿ, ïîëó÷åííûå â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ â ðàáîòå [10]. Íî ïðè ýòîì îêàçàëîñü, ÷òîïðèâåäåííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè ÿâëÿþòñÿ çàâûøåííûìè. Êîíöåíòðàöèè êëàñòå-ðîâ ïîëó÷àþòñÿ ñëèøêîì íèçêèìè èç-çà òîãî, ÷òî êëàñòåðû àêòèâíî äèôôóíäèðóþò íà ïîâåðõíîñòü.Òàêèì îáðàçîì, â ñëó÷àå æåëåçà ðàñõîæäåíèå ìåæäó ðàñ÷åòîì (ñ êîýôôèöèåíòàìè èç [10]) è ýêñ-ïåðèìåíòîì åùå áîëåå ñèëüíîå, ÷åì â ñëó÷àå ìîëèáäåíà. Êðîìå òîãî, çíà÷åíèÿ ýíåðãèé àêòèâàöèèìèãðàöèè äèìåæäîóçëèé è òðèìåæäîóçëèé, ïðèâåäåííûå â [10], íå íàõîäÿòñÿ â ñîãëàñèè ñî çíà÷åíè-ÿìè, ïîëó÷åííûìè â DFT-ðàñ÷åòàõ â ðàáîòàõ [3, 4]. Äëÿ äèìåæäîóçëèé èìååòñÿ òàêæå ðàñõîæäåíèåñ êëàññè÷åñêîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòîé [11].Íåçàâåðøåííîñòü ðÿäà ïîïûòîê ðàññ÷èòàòü êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè êëàñòåðîâ ìåòîäîì ìîëåêó-ëÿðíîé äèíàìèêè ÿâëÿåòñÿ èçâåñòíîé íà ñåãîäíÿøíèé äåíü ïðîáëåìîé. Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òîýòà ïðîáëåìà ñâÿçàíà ñ ìíîãîîáðàçèåì ôîðì êëàñòåðîâ, âîçíèêàþùèõ ïðè ñëèÿíèè áîëåå ìåëêèõêëàñòåðîâ: êëàñòåðû ñ îäíèì è òåì æå ÷èñëîì ìåæäîóçëèé ìîãóò èìåòü ðàçëè÷íûå êîíôèãóðàöèè,òîãäà êàê â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ ìîäåëèðîâàëèñü òîëüêî íåêîòîðûå "èäåàëüíûå"(íàèáîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûå) ñòðóêòóðû èç ìåæäîóçëèé. Ìíîãîîáðàçèå ôîðì êëàñòåðîâ ìîã-ëî áû îáúÿñíèòü ðàçëè÷èÿ ìåæäó ðàñ÷åòàìè è ýêñïåðèìåíòîì êàê â ñëó÷àå æåëåçà, òàê è â ñëó÷àåìîëèáäåíà (ñì. ðèñ. 5). Îäíàêî ó÷åò ýòîãî ìíîãîîáðàçèÿ â ðàñ÷åòàõ ïîòðåáóåò ñóùåñòâåííîãî óñëîæ-íåíèÿ ìåòîäà êëàñòåðíîé äèíàìèêè. Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Rest J., Hofman G. L. An alternative explanation for evidence that xenon depletion, pore formation,and grain subdivision begin at di�erent local burnups // J. Nuclear Materials. 2000. Vol. 277.P. 231�238.2. Xu D., Wirth B. D., Li M., Kirk M. A. Combining in situ transmission electron microscopyirradiation experiments with cluster dynamics modeling to study nanoscale defect agglomerationin structural metals // Acta Materialia. 2012. Vol. 60. P. 4286�4302.3. Fu C.-C., Dalla Torre J., Willaime F. et al. Multiscale modelling of defect kinetics in irradiatediron // Nature Materials. 2005. Vol. 4. P. 68�74.4. Dalla Torre J., Fu C.-C., Willaime F. et al. Resistivity recovery simulations of electron-irradiatediron: Kinetic Monte Carlo versus cluster dynamics // J. Nuclear Materials. 2006. Vol. 352.P. 42�49.5. Veshchunov M. S., Shestak V. E. Model for evolution of crystal defects in UO2 under irradiation upto high burn-ups // Ibid. 2009. Vol. 384. P. 12�18.� 74 �
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