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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

Актуальность проблемы. Процессы рекомбинация играют опреде-
лотщуп роль в самых разнообразных явлениях физики и химии твер 
дого тела . Среди всего разнообразия процессов рекомбинация мы 
выделяй и рассмотрим процессы, контролируемые диффузией и д и с 
танционным переносом. 

Диффузионно-контролируемыми процессами определяется реком-
бинационная люминесценция в целочно-галоидных кристаллах, широ
ко использующихся в термолюмивесценцтной дозиметрии, сцинтмл-
ляционной технике и являющихся перспективными материалами для 
оптической записи информации и создания квантовых генераторов. 
Диффузионно-контролируемыми реакциями (ДКР) типа А * Е > - » А , где 
А - стационарные с т о к и , В - диффундирующая частица (для крат
кости в дальнейшем о рекомбинирующих партнерах будем говорить 
как о частицах) описываются процессы захвата экситонов на при
месях, захват горячих носителей в щелочно-галоидных кристаллах 
и д р . Исследование радиационного распухания материалов, радиа
ционной ползучести, роста пустот являются важными при поисках 
новых реакторных материалов. Эти явления также формулируются в 
терминах ДКР и в конечном счете определяются коэффициентом с к о 
рости рекомбинации (КСР), величина которого существенно зависит 
от характера пространственного распределения стоков и реагирую
щих частиц относительно них. Вид э т о г о распределения зависит от 
конкретного механизма создания дефектов (образование кластеров 
с т о к о в , преимущественное образование дефектов вблизи с т о к о в ) . 
Для описания эксперимента в таком случае необходимо иметь с о о т 
ветствующую теорию. Теория, основанные на предположении о с т а 
тически однородном распределении реагирующих частиц, становятся 
недостаточными. 

В ряде случаев при расчете КСР необходим выход за пределы 
диффузионного приближения (например, при движении горячих носи
телей в щелочно-галоидных кристаллах длины пробега частиц могут 
быть порядка размеров сферы рекомбинации центра захвата или б о 
л е е ) . 
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Одной ив важных задач физики твердого тела является изучение 
ограниченного диффузией или спонтанной рекомбинацией накопления 
точечных дефектов* Число экспериментальных работ по накоплению 
дефектов при низких температурах значительно возросло в послед
нее время, и для интерпретации эксперимента необходимы теорети
ческие модели, учитывающие кластеризацию дефектов. Понимание 
элементарных процессов накопления необходимо также и при реме -
нии задач образования агрегатных центров в материалах под воз -
действием радиации. 

Задача спонтанной рекомбинации точечных дефектов может быть 
сформулирована в терминах дистанционного переноса* Другим при
мером являются туннельная рекомбинация и перенос анергмм от д о 
норов к акцепторам. Последний усиленно изучается в связи с п о 
явлением новой высокоразрешающей лазерной техники. Для описания 
экспериментов, где имеется кластеризация частиц одного типа или 
пространственные корреляции между частицами разного типа, необ 
ходима соответствующая теория* 

Состояние вопроса» В развитие теории ДКР в СССР существен
ный вклад внесли авторские коллективы, возглавляемые В.В.Анто-
новым-Романовским, В.М.Аграновичем, Х.С.Багдасарьяном, А.И.Бур-
мтейном, В.Л.Винецким, А*А.Овчинниковым, Н.Н.Туницким, а также 
A.A.Белый, Ю.А.Берлин, ЕЛ.Котонин и д р . 

До начала настоящей работы в теории ДКР существовали два 
подхода к описанию кинетики рекомбинации А + В - » С : так называе
мый симметричный подход в котором усредняются пространствен
ные корреляции пар частиц, созданных в одном акте рождения, по 
всем парам; и несимметричный п о д х о д 3 ' , где отдельно рассматри
ваются коррелированные пары (КП) и некоррелированные пары (НП). 
Введение корреляций между однотипными частицами в уравнения 

1) L e i b f r i e d 6 . Beetrahlungeeffekte in Festkörpern. Stutgart, 
Teubner - Verlag, 1 9 6 5 , pp. 2 6 6 - 2 7 7 . 

2 ) Антонов-Романовский B .B . Кинетика фотолюминесценции кристал-
лофосфоров. М. , Наука, 1966. 

3) Walte T.R. Diffusion-limited annealing of radiation damage in 
germanium. - Phye.Rev., 1 9 5 7 , vol. 1 0 7 . pp . 4 7 1 - 4 7 7 . 
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симметричного подхода ' расширили круг решаемых задач кинетики 
реакций А 4 В - » С , однако стадию коррелированной рекомбинации 
такие уравнения описывают в таком же приближении, как и уравне
ния симметричного подхода без учета корреляций Л - А и ß - ß . 
В литературе, отмеченной в диссертации, был решен ряд частных 
задач с учетом пространственной корреляции между однотипными 
частицами, однако теории, учитывающей одновременно произвольные 
корреляции частиц А-'в и А - А , не существовало. 

Для контролируемых диффузией процессов А + В - * А в теории р а с 
сматривались случаи статистически однородного и регулярного р а с 
пределения с т о к о в 5 ^ . Для реакций А + А " * О было рассмотрено " р о е 
в о е " распределение частицК Задачи с различными пространствен
ными распределениями частиц требовали отдельных теоретических 
подходов. 

Уравнения накопления для ДЕР А + В - * С были получены с п о с о 
бом, не позволяющим оценить область их применимости, и лишь в 
симметричной форме. При описании экспериментов по ограниченному 
спонтанной рекомбинацией накоплению дефектов использовались урав
нения, учитывающие кластеризацию дефектов лишь в начальных с т а 
диях накопленияК В теории накопления не имелось однозначного 
вывода о существовании и величине стационарной концентрации на
копленных дефектов. Результаты моделирования процесса накопления 
на ЭВМ из-за недостаточного статистического материала также не 
давали ответа на эти вопросы. 

При анализе экспериментов по туннельной рекомбинации, как пра
вило, используется либо приближение изолированных пар, либо урав
нения в симметричной формулировке. При более сложных распределе
ниях партнеров туннельной рекомбинации также используются эти при
ближения, или задача рассматривается упрощенным образом. Теорети
ческое описание переноса энергии возбуждения от доноров к ак-

Kuzovkov Т . and Kotomin Е . Genera l i sed theory of d i f f u s i o n - c o n -
t r o l l e d defec t annea l ing , - J . P h y s . 0 , 1 9 8 0 , r o l . 1 3 , pp. 4 9 9 - 5 o 2 . 

5) Агранович Б.М., Галанин М.Д. перенос энергии электронного в о з 
буждения в конденсированных средах. К.,Наука, 1978. 

6) Белый A . A . , Овчинников A.A. О кинетике рекомбинации радика
л о в . - ТЭХ, 1967, т . З , с . 4 5 1 - 4 5 7 . 

7 ) Nakagava М., ate. Spontaneous recombination volumes of Frankel 
defects in neutron-irradiated non-fee metals. - Phys. Rer.B, 
1 9 7 9 , vol. 1 9 , pp. 7 4 2 - 7 4 8 . 
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цепторам в большинстве случаев приводит к сложным уравнениям, 
допускающим лишь численный анализ. Тогда полезным оказываются 
уравнения, описывающие различные предельные случаи процесса 
переноса и полученные из более простых соображений, например, 
уравнение прыжкового переноса 8 ^ . Распределение акцепторов в 
теории предполагается статистически однородным. 

В настоящей работе мы рассматриваем лишь процессы типа 
А + Ь ^ А i А + В - * С . 

Цель работы заключалась в построении феноменологической 
теории контролируемых диффузией и дистанциаонным переносом р е -
комбинационных процессов типа А + В--* А и А - + В - * - С и процес
сов накопления при сложном пространственном распределении ч а с 
тиц; в получении основных уравнений ограниченного спонтанной 
рекомбинацией накопления точечных дефектов с привлечением для 
атой и других задач накопления и рекомбинации метода статисти
ческого моделирования; в определении КСР для притягивающих 
центров вне рамок диффузионного приближения, и в использования 
результатов теории кинетики рекомбинации для объяснения экспе 
римента и определения кинетических параметров. 

Научная новизна работы заключается в построении теории на
копления и рекомбинации частиц с одновременным учетом корреля
ций однотипных и разнотипных частиц в реакциях А •+ В -* А и 

А •+ 8 -*• С , контролируемых диффузией и дистанционным перено
сом; в получении основного уравнения накопления точечных де -
фектов; в установлении эффекта сильного кластерирования ч а с 
тиц в одномерной модели; в расчете эффективных сечений реком
бинации для кулоновского м дипольного центров в случае длин 
пробега носителей, сравнимых с размерами центра рекомбинации. 

Практическая ценность. Развитая теория процессов рекомбина
ции может быть применена при описании рекомбинаций, контроли
руемых диффузией и дистанционным переносом в разнообразных 
явлениях кинетики твердого тела при распределениях частиц, о т -

8) Бурштейн А.И. Прыжковый механизм передачи энергии. - ЖЭТФ 
1972, т . 6 2 , C . I 6 9 5 - I 7 0 I . 
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личных от статистически однородных и регулярных, при описании 
процессов накопления точечных дефектов, разгорании люминесцен
ции, переносе энергии возбуждения, рекомбинации точечных дефек
т о в , на дислокациях, скоплениях стоков . Даны рекомендации для 
обработки экспериментов по рекомбинации коррелированных дефек
тов А - В . Полученное основное уравнение ограниченного спон
танной рекомбинацией накопления точечных дефектов позволяет из 
экспериментальных кривых накопления в стадии, далекой от с т а 
ционарной, определить стационарную концентрацию дефектов и у с т а 
новить наличие более сложных механизмов накопления точечных д е 
фектов в металлах. Обнаруженный при статистическом моделирова
нии эффект сильной кластеризации частиц имеет принципиальное 
значение, так как указывает на возможность сильного разделения 
частиц без учета взаимодействия между частицами одного сорта 
и важен для построения теории накопления точечных дефектов в 
более сложных случаях. Рассчитанные значения эффективных с е ч е 
ний рекомбинации для промежуточных длин пробега носителей важ
ны для определения кинетических параметров в щелочно-галоид-
ных кристаллах. 

Основные защищаемые положения; 

1. Построена теория процессов рекомбинации и накопления для 
реакций А + В " * А и Д + С при наличии пространственной 
корреляции между частицами А - А , А-В , как начальной, так 
и возникающей в ходе рекомбинации. В рамках предложенного фор
мализма решен целый ряд задач, отмеченных в ч а с т н ы х 
результатах в заключении и выводах. 

2 . Установлены закономерности процесса накопления дефектов, 
ограниченного спонтанной рекомбинацией, путем моделирования на
копления на ЭВМ в одномерной картине и получено основное уравне
ние накопления, учитывающее корреляции, возникающие между точеч
ными дефектами в процессе накопления. 

3 . При накоплении частиц без прямого взаимодействия между ч а с 
тицами одного типа в одномерной картине возможно эффективное 
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4 . Определены эффективные сечения рекомбинации для кулоновс-
кого и дипольного центров вне рамок диффузионного приближения и 
получено подтверждение теории машинным экспериментом. 

5 . Оценены кинетические параметры для захвата горячих дырок 
и миграции F - центров в щелочно-галоидных кристаллах. 

Публикации. По материалам диссертации опубликовано 26 статей 
и тезисы 14 докладов на всесоюзных совещаниях, конференциях и с е 
минарах^ международных конференциях. Список опубликованных ра
бот приведен в конце автореферата. 

Апробация работы. Основные результаты диссертации докладыва
лись и обсуждались на XIX Совещании по люминесценции, Рига, 1970, 
на Прибалтийских сеиинарах по физике ионных кристаллов, 1971 -
1982 г г . Бильянди, Тарту, Сигулда, Эзерниеки, Лиелупе; Междуна
родной конференции по люминесценции, Ленинград; 1972 г . ; ХХУ Со
вещании по люминесценции, Львов, 1978 г . ; на I I I Всесоюзном с о 
вещании по радиационной физике и химии ионных кристаллов, Рига, 
1975 г . ; на заседаниях Постоянного семинара по моделированию ра
диационных и других дефектов в кристаллах, Кривой Рог , 1977; 
Ленинград, 1979; Лиелупе, 1980; Звенигород, 1981; на 1У Ввесоюз-
ном совещании по радиационной физике и химии ионных кристаллов, 
1978, Рига; на международной конференции "Дефекты в диэлектри
ческих кристаллах", Рига, 1981; неоднократно на семинарах в 
ФИАН им.П.Лебедева, в Институте физики АН УкрССР, в Институте 
оптики и спектроскопии АН СССР. 

Объем и структура. Диссертация состоит из введения - глава I , 
восьми глав, содержащих оригинальные результаты, заключения -
глава 10,и списка литературы, содержащего 265 наименований. Ма
териал диссертации содержит 265 страниц машинописного текста , 
в том числе 21 рисунок и б таблиц. 

В о в в е д е н и и отмечается актуальность темы диссерта
ции, научная новизна и научно-практическое значение результатов. 

В о в т о р о й г л а в е дается краткое описание с о с т о 
яния теории процессов рекомбинации. 
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В т р е т ь е й г л а в е развита теория ДКР А + В - * А 
при произвольной пространственном распределении стоков . 

В ч е т в е р т о й , г л а в е рассмотрена теория ДКР 
Д •*• В •* С при наличии корреляций А - А и А - В • 

В п я т о й г л а в е рассмотрена теория статического 

распада А + В •* А и А + 6 - * С . 
В ш е с т о й г л а в е выводятся уравнения теории накоп

ления, контролируемого диффузией и статическим распадом. 
В с е д ь м о й ' г л а в е определены коэффициенты с к о р о с 

ти рекомбинации для произвольных длин свободного пробега носите 
лей. 

В в о с ь м о й г л а в е дано моделирование процесса 
накопления, ограниченного спонтанной рекомбинацией и получено 
основное уравнение накопления. 

В д е в я т о й г л а в е получены выражения для в е р о 
ятности захвата горячих дырок и эффективного коэффициента 
диффузии в щелочно-галоидных кристаллах и определены кинетичес
кие параметры этих процессов. 

В з а к л ю ч е н и и формулируются основные результаты и 
выводы диссертации. 

СОДЕРЖАНИЕ ДИССЕРТАЦИИ 

Во второй главе, носящей вводный характер, дан краткий обзор 
работ по теории процессов рекомбинации с акцентированием вни
мания на задачах с отличным от статистически однородного про
странственным распределением частиц. Существовавшие теоретические 
результаты для таких задач ДКР, полученные Аграновичем, Дейчем, 
Хэмон, Белым, Овчинниковым,в каждом отдельном случае требовали 
отличного подхода к решению. Для ДКР А ^ В - ^ Д в стадии рекомби
нации по степени влияния пространственного распределения с т о 
ков от более сильного к более слабому на КСР можно выделить за 
висимости о т : а) кластерирования с т о к о в , б ) регулярного распреде
ления стоков ; в) от статистически однородного распределения с т о 
ков; г ) от "исключенного" объема. Полного решения задачи в) в насто
ящее время не существует, есть однако результаты в пределе больших 
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времен (Зельдович, Овчинников). 
Рассмотрены также физический смысл симметричного и несимметрич

ного приближений в теории рекомбинации дефектов, влияние куло-
новского притяжения на КСР, состояние теории накопления точечных 
дефектов. 

Теория контролируемых диффузией процессов рекомбинации 
А + В " * А при произвольных пространственных распределе
ниях стоков А и рекомбинаций А + В - » С при наличии 
корреляций А~А и А ~ В ( г л . 3 , 4 ) . 

Основные .уравнения ДКР А * В ~ » А . Основные уравнения для реак
ций А + В " » А при наличии корреляций А - А и Д - В выводятся из 
цепочки уравнений для плотностей вероятностей обрывом цепочки 
с использованием суперпозиционного приближения, которое приме

няется отдельно для трехчастичной плотности вероятности, содер -
щей вклад от КП и не содержащей. Полученные уравнения удовлет
воряют принципу независимости рекомбинаций в отличие от симмет
ричного подхода. Основные уравнения имеют вид 

< 
г « г . 

dl 

// 
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1 с г , г . ) - 1 ( г , г . ) ? . Л ) » 2 - ^ о \ ? А А М ^ г ' ( 7 ) 

я К н ( ^ ) и Кк(-Ь) - КСР для НП и КП, определяемые согласно 

кЗД - I он.к) ( 8 ) 

Анализ ( * ) - ( 8 ) при отсутствии корреляций А - А показывает, 
что при t l > ( T i - r . ) / / ' ö Z ) • функции распределения КП 

^ ) - ? > . * - ° ; - § ^ - ' с ) 
r x b ( t > t J - v О (при rL-* гв ) , в отличие от симметричного 

подхода , дающего при этом физически неверный результат, 
г \ ь (Ыа) -» 1 - е / " 1 • Причина такого результата симметричной теория в 
том, что она не учитывает различные масштабы времен для корре
лированной и некоррелированной стадий рекомбинаций* 

Зависимость КСР от вида функции распределения стоков для  
ДКР реакций. Пренебрегая корреляциями А - В а ( * ) - ( 8 ) I 
выбирая 

где n.A - концентрация стационарных с т о к о в , а - зависящая 
от времени ^ концентрация рекомбинирующнх частиц, n^- rilt-O) - П д , 
S) - коэффициент диффузии , ,V - макроскопический объем, г 0 -
минимальное расстояние, с которого возможна рекомбинация, б Cr) -
зависящая от расстояния между рекомбннирующнми частицами скорость 
рекомбинации, »?Ад (г,Ь) и *Д (>\Ъ) - парные функции р а с 
пределения для НП и КП. Для контролируемого диффузией процесс? 
А + В " * А из ( I ) - О ) получаем 

- кЧ^) гСь - кГФ а . п в Ш . (*) 
ol"t 
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// 

? A A ( N - e ( r - o . ) , ( e ( * > o w , 6 ( M O j = o ļ ( I 0 ) 

В случае квазистационара из ( 5 ) и ( 8 ) инеем 

5)л^(г) + K{«"»>aA4jb>) - О * a ) J ( I i ) 

,2>aj> 2 0-) « О f г > а-J . ( 1 2 ) 

При 'ļi.t.f») - 0 л ^2(t-* т i получаем для квазистационар
ного КСР 

где < . C o o ^ ^ j r 5 ) r e . *-L J 

При •<*./ ( Š - доля объема, занимаемая стоками) 
инеем k C « = - J - K . C < ~ j [ ( + 3 , 9 S * f t - r j y f t * ļ , где R - r i ^ - f , 

т.е.концентрационная поправка при регулярном распределении стоков 
гч! , а при статистически однородном распределении в суперпози
ционном приближении о т с у т с т в у е т . 

Для скоплений из 2 Х * 4 Х стоков нетрудно получить 

К ^ К . С о о ) [ 1 - ^ ( { - р ) ] . ( 1 4 ) 

где Н = 1+3, соответственно, L - расстояние между двумя 
стоками в скоплении. 

Для оценки влияния "исключенного" объема полагаем 

?лл с) = в(г-гг0). ( i s ) 

Тогда для квазистационарного КСР получаем 

К ( о о ) а 4x&r.(l + <S3SJ. ( 1 6 ) 
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Кинетика рекомбинации с учетом "исключенного" объема имеет два 
характерных времени: T i г~*"о2'/5) » Б течение времен такого порядка 
частицы В чувствуют линь каждая "свой" сток и K t = КС" 0 . ) ; после 
временив». •~(4sr<2)r .n / J появляется эффект конкуренции различных 
стоков , к г щ к . 

Кинетика рекомбинации при наличии корреляций А-в и регу 
лярном распределении стоков . При изменении распределения стоков от 
статистически однородного до регулярного в КСР появляется д о б а 
вочный член г-КвС***) ,и в такой же мере меняется и кинетика 
рекомбинации. Изменение же функции распределения р л а (г,-Ь) от 
распределения НП и КП влияет на кинетику процесса более существен
ным образом. Это обосновывает возможность использования решения 
задачи с регулярным распределением стоков при наличии значитель
ных корреляций для выяснения условий коррелированной рекомбинации. 
Настоящая задача может быть решена точно после замены кубической 
ячейки с о стоком А в центре ее на эквивалентную сферу. Средняя 
по макроскопическому объему V концентрация частиц определяется 
из уравнения ft 

M ^ r ^ - V ^ ^ W * * . ( I 7 ) 

где R- радиус эквивалентной сферы, £ ( г Д ) - плотность частиц в 
эквивалентной сфере, определяемая из уравнения 

с условиями 

f C r . t . O ; «-$0-;, ? ( r . ro , - t ;»0 , Ц ^ Х л - О ; (19) 
именно последнее условие дает возможность учесть конкуренцию дру
гих стоков и опивать теоретически коррелированную и некоррелиро
ванную стадии рекомбинации. а 

Решение ( 1 7 ) - ( 1 9 ) имеет при rv̂ Ct* О) = п ь . в и д 

где ö l » Ä / f t - P e , уз ^ й - г ^ д , in. корни трансцендентного 
уравнения 4ģ 2 n(/-n,/RJ»^,, корреляцию мы выбрали 
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f t r > Ä ļļ~~T . ИР" ^»йУ*д2) .а ( 2 0 ) следует 

*чДО - ^( i -* ) (H*$*) ^ [ - ^ ф М Щ . ( 2 1 ) 

Задача может быть решена и по ( 4 ) - ( 4 ) при двух разных 
условиях определения коррелированной стадии 

P a V ' - R / M - O . ( 2 2 ) 

# * 0 — - О ( 2 3 ) 

Результаты расчетов показывают, что коррелированную рекомбинацию 
необходимо определять по ( 2 2 ) . Отметим, что ранее ( 2 2 ) постулиро
валось без должного доказательства. Полученный результат ( 2 0 ) 
имеет самостоятельное значение для определения степени начальной 
корреляции А - В (j^)) но экспериментальной зависимости n f e t t ) /n ļ 

Симметричный н несимметричный подходы в теории ДКР и роль  
корреляций А - А в процессах А * В - » С . уравнения ДКР 
А + В — С при наличии пространственных корреляций А - А и А - 6 
имеют вид ( 1*я р д в О у Ю , ^Lt.i)) 

^ - - a ^ W - ^ f t M * ) . ( 24 ) 

ŗ£m3>*f - 2П(1)К"(1)1(Г,Г.,Ч^)Ч\ ( 2 6 ) 

+ П ^ ^ 1 ( ^ ^ ) - П ' ^ ) - ^ ) К ^ 1 ? Д Д , ( 27 ) 

x . e - x A e ( r ^ = ? ; u ( ^ ) ^ ) + n e

? A ; c ^ j , ( 2 8 ) 

при ^ д б г . - Ь ) ^ ^ эти уравнения переходят в уравнения Вейта. 

в виде 
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6 задачах рекомбинации при наличии корреляции А ~ В недоста
точно ограничиться одной двухчастичной функцией распределения 
частиц, в отличие, например, от многих задач статистической т е о 
рии жидкостей. Так как частицы, имевние партнеров рекомбинации 
блике, чем другие, выбывают из дальнейшего процесса вследствие 
увеличенной вероятности рекомбинации КП и уносят с собой инфор
мацию об их "особом" положении, нет возможности приписать с на
чального момента времени всем парам элемент сходства и ограни
читься симметричным подходом ( в с е пары идентичны и корреляция д е 
лится равномерно на все пары). Мы показываем, что попытки учесть 
корреляции А - Ь в симметричном подхода, принимая во внимание 
корреляции однотипных частиц, несостоятельны именно по вышеука
занной причине. Анализ процесса рекомбинации при учете корреляций 

Л - А показывает, что возникающие отрицательные корреляции о д 
нотипных частиц в области сильных корреляций разнотипных частиц 
не имеют существенного значения для описания стадии коррелиро
ванной рекомбинации.Корреляции А - А , возникающие в процессе 
реакции,определяют кинетику рекомбинации лишь при больших време
нах. ' 

Кинетика дистанционного переноса A - * ß - * A и А + В - * С ( г л . 5 ) . 

Уравнения дистанционного переноса А * й"-А при наличии кор  
реляций А - А и А - В могут быть получены непосредственно из 
уравнений ( I ) и (2), полагая в н и х £ > з 0 . Важное значение про
странственных корреляций видно из примера статического распада. 
В отсутствии корреляций в пространственном распределении акцеп
торов для вероятности выживания возбужденного донора (ВВД) ив ( I ) 
н ( 2 ) легко получить известную формулу Феротера-Галанина. Учет 
же того факта, что в одном узле решетки не может находиться более 
одного акцептора, приводит к ВВД для произвольных концентраций ак
цептора. Последнее выражение было получено самым*различными с п о 
собами (диаграммная техника - Голубов, Конобеев, Сакун), усред 
нение вероятности выживания одного донора по распределению в е р о 
ятности, запрещающему многократное заселение одного уала акцепто
рами (Блюмен и д р . ) . В диссертации получено ВВД для произвольных 
значений концентрации из цепочки уравнений для плотностей вероят
ностей с использованием суперпозиционного приближения, которое 

для данной задачи является точным.Преимущество такого метода не 
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только в простоте , 80 i i возможности обобщении задачи на более 
сложные случаи (учет миграции возбуждения по донорам, произволь
ные пространственные распределения акцепторов) . 

Определив f a r , m t r..ītu±) как вероятность найти конфигу
рации о узлами решетки r t t l . п , , занятыми акцепторами и 
Т п и . . . т у - возбужденными донорами к моменту "t, легко получить 
уравнения цепочки 

При суперпозиционном приближении 

в пренебрежении корреляциями акцепторов, находящихся в равных 
узлах f ^ i . a j - f ^ t ) ^CnJ прш п^а^СК,^)»О) (дл«^произ
вольного распределения акцепторов имеем fl^iß^af(lit)f(nt)^Ofitnl) 
где -^(Л^П-^соответствущая парная функция распределения) из 
(30 ) и ( 3 1 ) , учитывая макроскопическую однородность системы, 
получаем 

- ШУТ ^ ? 0*1.*>. ( 3 2 ) 

ol"t 

где ca(V - фай, § ( а ) = С А , ? 0 # ) - ? f l » V ^ > j ^ i , Ä ^ ^ f 
с а - доля уалов, занимаемая акцепторами, С в - донорами. 

Решение (32 ) и (33) при Св(Ч.- о) * С в" и 9(/m|. t»q) - / дает для 
ВВД -urft) = C6Hŗ)/Cģ выражение 

wtfj - ех/> Z :^ ļ l - c A >c A exp t -KO^D] ] . 0 4 ) 
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Длн получения непрерывного аналога (34) в ( I ) и ( 2 ) необхо
димо положить , где гГА - объем, за
нимаемый одним акцептором. 

Перенос энергии при наличии миграции возбуждения по донорам. 
Уравнения переноса получаются добавлением в ( I ) и ( 2 ) с о о т в е т 
ствующие миграции возбуждения члены. Уравнения для произвольной 
функции распределений акцепторов имеют вид 

^ L p C ^ l r . i ) . ( 3 5 ) 

cf"fc J 

где f l j O t ) - концентрация возбужденных доноров в момент -t / l j -
общая концентрация доноров, 6j . ( r . ) - скорость переноса возбужде
ния от донора к донору. 

Предполагая, что доноры образуют решетку с постоянной r j « 
(jļztnļ) и пренебрегая корреляцией между донорами в сфере силь

ного взаимодействия акцептора из ( 3 6 ) , получаем уравнение пере
носа в прыжковом приближении для произвольных п А : 

i % 0 0 

1^=-^)^ в (гЛ;^ А ^б(г;^(г^ + jwbWr -
еда ri 

-lb }Ъ<*)Ы*&\к&&. ( 3 7 ) 

Полагая у^Сг,^ °)" Аиз (35> и (3?) и м е е м 
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<*> -*• 1 X 3 также имеем 2^ГЛ)~* 4 • в отличие от работы где 
рассматривается случай больших концентраций акцепторов, при вы
воде (38) не используется отдельно результат для статического 
распада для больших концентраций акцептора; статический распад 
получается из (38) как частный случай при £ •» О . 

Статический распад А + В - » С при наличии корреляции А - В . 
Аналогично ( I ) - ( 3 ) можно получить и уравнения для статическо
го распада А + В • * С . В частном случае 9*a(»*) я i имеем 

- t o o с 

- rfep }- \ \ [ ^ Ы ^ ^ И * 'I] * 
0 Го 

- ^ в*Сг; еч1а[-^(г)4: - i ] bx^Jr.nJVnjy - ЭвШ, 
ft 

где 1^ и Т в - времена жизни частиц А и ff , соответствен
но , Г * 1 - T A " i + Г в

_ / , / ? • « /»w<£n. A ( t : -0 , ) , fte(t-0jy . Анало
гичное уравнение имеет место и для a B ( - t ) . 

Уравнение (39) учитывает сложный характер пространственного 
распределения частиц А и В , начальные корреляции разнотипных 
частиц задаются функцией распределения ^ ( r j . Простой анализ (39) 
при aA(tJ = идои тГд^в-*«а показывает, что решение задачи рекомби
нации при -t-*«=»•=» дает в случае сильной к о р р е л я ц и и n „ ( k ^ ° ^ * 0 , 

9) Huber D . L . Donor f luorescence a t h igh trap concentra t ion .— 
PhyaJlev.B, 1979, v o l . 20 , pp . 5333-5338. 

Ml 

га 
В пределе ПлЧ» "* ^ из ( 3 7 ) следует ^ в ( г , ^ - » i для всех"Ь 

Это соответствует случаю непрерывной поглощающей среды. При 
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тогда как симметричный подход к задаче статического распада в 
атом случав дает п^Л-*****) Л ģ , что физически неверно* 
Уравнение ( 3 9 ) как предельный случай содержит в себе м случай 
изолированных пар, и случай статистически распределенных пар 
A B * 

Кинетика процессов накопленияА+В"*А и А + В - » С ( г д . б ) . 

Уравнения накопления, ограниченного спонтанной рекомбинацией 
и диффузией* Для задач накопления А + В - * А имеются два с п о с о 
ба получения уравнений* Во-первых, задача накопления может 
всегда быть решена, если известно решение задачи затухания, 
путем взятия свертки по решению иадачн затухания. Второй способ 
предполагает использование приближения усреднения по моментам 
создания частиц и пригоден лишь при малых концентрациях накоп
ленных частиц, однако его преимущество в последнем случае заклю
чается в простоте получения уравнений в стадии стационара для 
произвольных функций распределения с т о к о в . Первый способ в более 
простых случаях может служить тестовой задачей для второго с п о 
с о б а . Получение квазистационарных КС? первым методом затруднено* 
Основное уравнение кинетики имеет вид 

+ K W a A J A e t r , t ) [ l - > , r . ) ] , ( « ) 

где Л - скорость генерации частиц В . Решение стационарного 
уравнения (*1 ) приводит при статической распределении стоков 
к КСР 

4x5) г 0 3) 
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к ( - ) = *tx3ir.(t+ffi t (5Sjt (i*M. <*з) 

Для распределения стоков в виде 

? д А ( 0 - О Г г - а ; ( 4 4 ) 

инеем 

что при а - R , где R. - среднее расстояние между стоками, 
дает результат для регулярного распределения стоков . Нетрудно 
видеть, в частности, что при^(г.кг <г,)~Ь>* • £*(r>rj - / • 
значение КСР становится меньше , т . е . при кластеризации 
стоков КСР уменьшается. 

При накоплении, ограниченном статическим распадом, метод ,осно
ванный на усреднении по моментам создания частиц, приводит к на
личию нефизического стационара: так, например, n . A vr a = i , где 
гГо. - объем сферы спонтанной рекомбинации. Этот результат пока
зывает непригодность метода усреднения по моментам создания прн 
концентрациях частиц пя > iT a . ~ i , включение же диффузии умень
шает при достаточно быстрой диффузии концентрацию в стационаре и 
метод усредения по моментам создания частиц "работает" . 

Уравнения накопления А* В-0 С в несимметричной Формулировке. 
Уравнения накопления, ограниченного диффузией, могут быть получены 
из цепочек уравнений для многочастичных плотностей вероятности, 
используя модифицированное суперпозиционное приближение, учиты
вающее одновременно и усреднение по моментам создания частиц. 
Уравнения имеют вид 

о V / j 
( ф ( 1 ) - доля прорекомбинировавших частиц в КП) 
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где 

~ 1г \г-г„ 

5 § £ ^ - ф « Э л ^ ' . У -Zp l iM- t ) 1,(>Л) • ( 4 9 ) 

Стационарные уравнения для граничного условия Смолуховского 
имеют вид 

5Й*ГД ^ C r ) r a p ļ - ^ S Ē Ē > C r - r . ) ļ c ļ r - p C « » J n 4 H « 0,(50) 
Го 

где 

В случае симметричной формулировки в показателе экспоненты в 
(50) стоит вместо длины "захвата" \->к

луЗ)/2рС<о»1ПС*>") длина 1»^» 
•^5 )п (оо) /?Л. i учитывающая захват как из-за коррелированной, 
так н некоррелированной рекомбинации. При 'S(r-rt)/jļx г* 
имеет место | Д " L* t0 - f,/r*) • Итак, в симметричной формулиров
ке коррелированная рекомбинация учтена дважды. При больших 
значениях L i и b t в стационаре оба подхода дают близ
кие результаты. 

В задачах накопления А + В - * С , ограниченного спонтанным 
распадом, имеет место ситуация,аналогичная накоплению при р е 
акции А + В -* А « В суперпозиционнон приближении в пределе мгно
венной рекомбинации в сфере спонтанной рекомбинации объема Va  

стационарная концентрация частиц определяется уравнением 
п(р=»)iT^ Члены, включающие трехчастичные корреляции,в 
уравнениях кинетики исчезают,и полученные уравнения пригодны 
лишь для описания начальных стадий накопления. При незначитель
ных скоростях рекомбинации эффект кластеризации не ощущается 
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сильно. В пределе палых е'а. (&a.«A.Va.) имеем очевидный резуль
тат А - в ^ т ^ п - Ч 0 0 - ) , где в* - бл 9(с, -гл) и г а - радиус 
сферы рекомбинации. 

Коэффициенты скорости рекомбинации при произвольных 
длинах пробега носителей ( г л . 7 ) . 

Определение эффективного сечения рекомбинации для заряженного  
центра,. Заряженный центр представляется в виде сферы с радиусом 
рекомбинации г , и с потенциалом V ( r ) - - e/S»r , где в - з а 
ряд центра, £ 0 - диэлектрическая постоянная. Эффективное сечение 
рекомбинации Š*ff> связано с КСР согласно к (»»J = <Ф ^:*fp , 
где < \ ) 7 - средняя тепловая скорость ^комбинирующей частицы. 

Для определения б* 3f=p рассмотрим стационарное уравнение Больц-
мана для частиц в поле изолированного заряженного центра: 

М tf^ ^ s l t + L i l i e ^ i ) ( 5 2 ) 

где ļ » ^(.^Х) - функция распределения для частиц со скоростью 
ärOJ^ iT^ i J j J и расстоянием от центра г , гг р *-(V+ * VģJĶ » F r -
сила притяжения центром рекомбинирующих частиц, m - масса час 
тиц. Эффективное сечение определяется согласно 

*>ff - ^ t f c / v | ŗ • . ( 5 3 ) 

Член столкновений I • ģ ' j " * / с в ^ 5 3 ^ выбирался в виде 

где f - равновесная функция, i - длина пробега частицы, 
к. - постоянная Больцмана. Уравнение ( 5 3 ) решаем методом 

моментов; используя двухсторонее приближение Максвелла, получаем 
уравнение 

и 
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o o 

О . ^ J 

где • olīJ" и I * - f o o r ^ t f d t f . Граничные условия для 
( 5 6 ) получаем из условия отсутствия потока носителей от центра 
при г » Г в и из равенства ^{.г-*00) - / (фактически имеем среду 
с бесконечным источником). Учитывая, что С « ^ р » > - ļ / < 1 > } , п о 
лучаем 

J" ШрЙЩ.^^ ' ( Э Т  

с -г^М"И^Ш. (se> 

Из ( 5 8 ) , в частности, при R / г » > *< получаем 

Из ( 5 9 ) при L Г в получаем сечение для контролируемого 
диффузией npou.ecca:6»ŗf>«f-5CAV , а при 1>г, - газокинетичес
кое сечение. На рис.1 показана функция распределения £ для 
ряда значений R' и L . В зависимости от соотношения парамет
ров R1 , г , и L может быть как. ig ( г . ) > i , так и " H i - 0 ) < . . 
Выводы, полученные из ( 5 6 ) , качественно подтверждаются результа
тами моделирования процесса рекомбинации носителей на заряжен

ном центре в двухмерной модели. Заряженный центр помещался в 
центр круга радиуса K t и разыгрывался процесс блуждания частиц 
с учетом изменения их траектории под действием сил притяжения 
центра. На границе использовались условия отражения. Резуль
таты моделирования приведены на рис . 2 . 
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Эффективные сечения для хиподьного центра, учат отражения 
носителе! и уточнение параметров для заряженного центра. 
Дипольный центр представим в виде пари противоположно заряжен
ных центров о расстояние* между ними о! . При с/ < г . можно пред
положить, что анергия носителя а поле центра описывается выраже-

V/-i ft с/К' 
eVtrJ ( 6 0 ) 

Тогда шмееи — 1 _ А 

g£j£ - 8 < W [ { + ^ f * ^ ļ ( 6 1 ) 
при я \ ь > г г . 1 

Определим вероятность избежать носители рекомбинации при 
столкновении о центром черев у . Выражения для аффективных с е 
чений нейтрального < б ^ > • заряженного центров e^Sp имеет вид 

1-1 нч кС~>) - . ^ i / L + J. I t ) " 
( 6 2 ) 

( 6 3 ) 

Учитывая 2 ) * , вместо ( 6 2 ) получаем для КСР 

нч ^ d f t r . f t - r J s t r . ^ l r ? 
К(~) 1 — Г ' ( 6 4 ) 

p - r J j c r . W + 4 * 2 ) г. 
Сравнивай (64) о выражением, полученным для КСР с радиационным 
граничным условней в уравнении диффувни 

К С — ) - т — ^ - ( 6 5 ) 
Ко * кхЗгв 

получаем непосредственно смысл коэффициента химической реак
ции Ко . 

Можно показать, что если принять вместо условия захвата но 
сителя при столкновении с центром с вероятностью I , модель п о -



zu. 
тера энергии; предложенную Натансоном 1 0 ^, то диффузионная формула 

может быть нспользована и до длин пробега L " ' ^ г « . Подтверж
дением таков модели являются определенные в 1 ^ отношения эффектив
ных сечений net TL' к эффективному сечению захвата на 
TL+ центре * 3 , когда взаимодействие с заряженным центром 
носит диффузионный характер, а с нейтральным - газокинетический. 

Моделирование ограниченного спонтанной рекомбинацией 
накопления точечных дефектов в одномерной картине н 

основное уравнение накопления ( г л . 8 ) 

Моделирование накопления в квазинепрерывной картине. Для у с т а 
новления основных закономерностей процесса накопления в случае , 
наиболее трудно поддающемся теоретическому анализу,была рассмот
рена модель квазинепрерывного "кристалла". Одномерный "кристалл" 
представляется в виде отрезка длиной L ячеек, на концах отрезка 
задаются периодические условия. Создание пары междоузлие-вакансия 
представляется появлением в "кристалле" точки I в ячейке, представ
ляющей междоузлие, н отрезка длиной L ячеек, представляющего яму 
искажения решетки около вакансия (сфера спонтанной рекомбинации). 
Положение точки и отрезка прямой определяется парой случайных 
чисел из таковых с равномерным распределением в интервале ( 0 , L ) . 
Целая часть случайного числа определяет номер ячейки, где нахо
дится междоузлие или начало ямы искажения. Число дефектов в одной 
ячейке не ограничивалось - квазинепрерывная.модель. Пря попадании 
междоузлия в яму искажения происходит мгновенная рекомбинация дан
ной пары дефектов. При попадании междоузлия в область, перекрытую 
несколькими ямами, вместе с междоузлием удаляется случайно выбран
ная вакансия, создающая одну из этих ям; то же происходит и при 
образовании ямы на месте скопления междоузлий. Моделирование 

10) Натансон Г.Л. К теории объемной рекомбинации ионов. — 
ЖВТФ, 1959, т . 2 9 , C . I 3 7 3 - I 3 8 0 . 

11) Алукер Э .Д. , Лусис Д.Ю., Чернов С.А. Электронные возбуждения 
в радиолюминесценция щелочно-галоидных кристаллах. Рига, 
Зинатне, 1979, с . 2 5 1 . 
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Рис. 3 . Образование пар вакансия-междоуэельный атом 
в одномерном кристалле. Показан случайU =9; 

• - атом, О - вакансия, • -междоузельный 
атом, — - активные к рекомбинации на них 
междоузлий места кристалла 

Выбитый атом попадает в междоузлие, местоположение которого 
определяется случайным образом. Если соответствующая ячейка уже 
занята, заново разыгрывается создание пары. В остальном модель 
аналогична случаю квазинепрерывного кристалла. 

Длина кристалла выбиралась2Ы «= 2000 ячеек и определялась 
зависимость от времени концентрации накопленных дефектовntty* 
rJft-VN t где H(-t) - число накопленных к моменту времени д е 

фектов одного сорта. Для различных "Ü результаты моделирования 
для среднего числа накопленных дефектов ЫС00^ , характерной 
величины ri(p°) V , где v=(ļJ-i)/Z - число активных к реком
бинации мест в отдельной области спонтанной рекомбинации, отно
шения активных междоузлий к общеыу их числу в кристалле приве-

проводилось для длив L в 40+2000 и величин области рекомбина
ции L = 5+100. Результат показывает, что I ) кривая зависимос
ти числа накопленных дефектов от общего числа создаваемых дефек
тов (доза ) выходит на насыщение; 2) при Ь = 100+400 и L -
— 5 "т 20 было достигнуто полное разделение "кристалла" на облас
ти междоузлий и вакансий,местоположение областей в дальнейшем 
изменяется; 3) сумма длин ям, накопленных вакансий при L / l > 2 , 
значительно превышает, длину L . 

Моделирование накопления в одномерном кристалле. Моделирова
ние в одномерном кристалле позволило установить закономерности 
накопления с точностью, необходимой для вывода основ теории н 
получения основных уравнений накопления. 

Кристалл представляется отрезком длиной 2N ячеек. 6 ячейках 
с нечетными номерами в начальный момент времени t = 0 находятся 
атомы, остальные ячейки пусты. Создание пары междоузельный атом-
вакансия происходит следующим образом: случайно выбивается атом, 
на его месте образуется вакансия с областью спонтанной рекомбина
ции, моделируемой отрезком длиной в "U ячеек ( с м . р и с . 3 ) . 
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дены в таблице I . 

Таблица I . 
Результаты моделирования накопления в кристалле 

и NC-) Р 
5 232,2 0,46* 0,388 
9 158,9 0,636 0,422 

21 92,2 0,922 0,447 
49 52,* 1,248 0,470 

Из таблицы I следует справедливость выражения 

п с » ° ; « {- 2р * (67) 

Существенным является т о , что ß зависит от V . Для ка
чественного изучения эффекта кластеризации при накоплении опре
делялись парные функции распределения для одноименных и разнои
менных дефектов. На рис .4 показана картина для V = 2 1 . 

I i i _ i i • 

О 10 20 30 40 50 Г 

Рис. 4. Парные функции распоеделения дефектов в случае 
U = 21: I - для пар вакансия-вакансия, 2 - для 
пар вакансия-мевдоузельный атом. Значения г даны 
в постоянных решетки одномерного кристалла 

В области малых значений г функция распределения однотипных 
дефектов имеет область "обогащения", что указывает на кластери
зацию дефектов. Функция распределения разнотипных дефектов в 
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toM же области имеет значения мевьме единицы. 
Основное уравнение накопления. Уравнение накопления может 

быт* из общих соображений написало > виде 

\ \ \ - - & 1. ( 6 8 ) 
где а , Vz Ш - перекрытый сферами рекомбинации 
объем, tr0 - объем элементарной ячейки, Л/ - число междоузельных 
мест на единицу длины одномерного кристалла. Уравнение ( 6 8 ) в 
случав стационара дает ( 6 7 ) , адесь мы перешли к концентрации на
копленных частиц, введя nf r j - ^/^о , вместо доли накопленных час
тиц в ( 6 7 ) . Для дальнейшего удобно ввести коэффициент эффектив
ности oL t̂j*в/па)\Та , ы.(0) • { ; для et(-tj , учитывая, что 
она - медленно меняющаяся функция времени предполагается 

где oL(oo) игц>>)- стационарные значения соответствующих величин. 
Ив ( 6 8 ) i ( 6 9 ) имеем 

^ . л [ 1 - 2 [ 1 - ( . - - а д а m 
где может быть определена на стационарного уравнения 
( 4 8 ) , тогда 

здесь мы обозначали объем сферы рекомбинации через Va. • 
līs ( 70 ) и ( 7 1 ) получаем основное уравнение накопления, ограни

ченного спонтанной рекомбинацией 

0»П^) оГ| ./. ПС̂ .)1Га \ * С *Н ] 
ol-fc ' А [ Г < ф " Л 1 2nCo.)tr„Mtoo)ļ {.^)ü-.J (72) 

Полученное уравнение дает возможность определить по эксперимен
тальной зависимости концентрации накопленных частиц от времени 
объем сферы спонтанной рекомбинации "0». и стационарную концент
рацию а с о в ) . 

Для проверки гипотезы (69) была промоделирована кинетика на
копления я получены зависимости un(J~) и .ы.(п) . На рис .5 при
ведены результаты машинного эксперимента - кривые 2 и 3 в срав
нении с теорией (72 ) - кривые I и 2 . Для получения одной кри-
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100 - 200 раз до достижения в каждом случае стадии насыщения. По 
этим независимым испытаниям строилась усредненная кривая. В каждом 
эксперименте вычислялась и доля кристалла, перекрытая сферами р е 
комбинации ß . Как видно из рис . 5 ( в пределах ошибки эксперимента 
( - 5 %) теоретические и экспериментальные кривые совпадает. Это 
указывает на пригодность приближения ( 4 7 ) при описании кинетики 
накопления, Моделирование для случая V = 16 и гг = 5 0 приводит к 
аналогичным результатам. Отметим, что в последних двух случаях 
имеем п(о-)\Г = 1,184,/3 = 0,476 ип(<~}гг= 1 ,625, ß = 0 ,478 . 

Bol накопления рис. 5 процесс накопления повторялся независимо 
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Для определения роли корреляции в создаваемых парах был про
моделирован случаи, когда создаваемое междоузлие находится на 
различных фиксированных в пределах одного эксперимента расстоя
ниях о] , рис . 6. 

I i i i i i 

О 1 0 2 0 3 0 4 0 5 0 г / а - * 
Рис . б . Создание коррелированных пар вакансия-междоузлие 

и функции распределения I - однотипных дефектов, 
2 - разнотипных д е ф е к т о в ,а - расстояние от края 
сферы рекомбинации,а - постоянная решетки 

Для различных d вычислялись значения п с ~ ) С . При малых i 
концентрация накопленных дефектов уменьнается, ибо корреляции 
подавляет эффект кластеризации. Своеобразный вид имеют и функции 
распределения однотипных и разнотипных дефектов. В стационарно! 
функции распределения разнотипных дефектов наблюдается максимум 
в области внутрипарной корреляции. 

Полученные при моделировании результаты показывают, что при 
d > 5 a корреляция мало влияет На значение |)С°°) V . 

Теория накопления, ограниченного спонтанной рекомбинацией, и  
эксперимент. При анализе экспериментальных данных по накоплению 
дефектов при электронной или нейтронном облучении в металлах, 
как правило, используются уравнения 
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( 7 3 ) 

(74 ) 

Результаты проведенного в настоящей диссертации исследования 
показывают, что (73 ) и ( 7 4 ) могут служить для обработки экспери
мента линь в начальных стадиях накопления, из них тогда возмож
но определить величину сферы спонтанной рекомбинации Va. . Дру
гая же важная характеристика процесса накопления - стационарная 
концентрация накопленных частиц или определяемое на эксперименте 
стационарное значение удельного сопротивления, пропорциональное 
концентрации, в стадии накопления из ( 7 3 ) и ( 7 4 ) не может быть 
определена, поскольку ( 7 3 ) и ( 7 4 ) не учитывают пространственные 
корреляции, возникающие в процессе накопления и рекомбинации. 
Получаемые из (74 ) и (73 ) nc.«*») = и а с о о ) t i ^ J " н е имеют 

прямого физического смысла . 
В работе моделировалось накопление в трехмерном кристалле 

и было для п.(.со) т_га получено значение I , и в то же время по 
значениям ы.(-Ь) видно, что a t » ) ^ * > { . В действительности 
это противоречие разрешается просто , исходя из ( 7 2 ) . Для n(«*»Jtfk. 
получаем значение I , 32 . 

Сравнение с ( 7 2 ) хода экспериментальных кривых в 1 2 ^ дает 
возможность сделать вывод, что большинство из них представляет 
результат более сложного процесса накопления, чем ограниченный 
спонтанной рекомбинацией модели, здесь рассматриваемой;и обработ
ка по (73) и (74 ) не может проводиться, как и по ( 7 2 ) , б е з пред
варительного анализа эксперимента. 

Применение теории рекомбинационных процессов к описанию 
захвата горячих дырок и миграции f - центров в щелочно-

галоидных кристаллах ( г л . 9 ) . 

Захват нерелаксированных дырок. Нами было показано, что явле
ние захвата горячих дырок может быть описано в схеме процессов ре-

12) LQck G . , Sizmann Е . Spontane Frenkeldefektrecombinat ion und 
Verlauf von Dosiskurven b e i E lektronen-Bes trah lung .— Phya. 
S t a U S o l . , 1 9 6 6 , v o l . 1 4 , ppJC 6 I -K 6 2 . 
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комбинации. Вероятность захвата горячих дырок р может быть опи
сана выражением 

р « \ - в.*р ( - ^ t f r v ) » (75) 
где р . - концентрация активатора, $ - сечение захвата горячей 
дырки, R - величина, характеризующая расстояние, проходимое 
дыркой до автолокализации в решетке. Выражение для вероятности 
захвата горячих дырок в частном случав пуассововского распределе
ния Я. было получено ранее В.Л.Винецним. Обработка эксперимен
тальных кривых по (75) показывает, что дырки до автолокализации 
проходят значительные расстояния, Я.*- 30а , где а - п о с т о 
янная реиетки. 

Определение параметров миграции f - центров. При изучении 
щелочно-галоидных кристаллов с двухвалентными катионными примесями 
кальция было установлено, что принеси приводят к увеличении коэф
фициента диффузии F - центра и подавлению коагуляции F - цен
тров (Ицкович,Шварц). Характер диффузии F - центров в этих слу
чаях может быть объяснен на основе предположения, что в области 
действия катионной примеси )обозначим эту область сферой радиуса 

г о ) коэффициент диффузии F - центра &г больше коэффициен
та диффузии Л), вне действия катионной вакансии. Для оценки эф
фективного коэффициента диффузии J)" получено выражение 

. i* ' ( 7 б ) 

где S" л , к - концентрация примеси. Учитывая образова
ние катионной вакансии при диссоциации комплекса вакансия- при
месь, можно оценить параметры диффузии F - центров, т а к , г в ~ 3 а , 

а. - постоянная реиетки. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В настоящей диссертации, с единой точки зрения, основываясь на 
уравнениях, получаемых ия цепочки уравнений для многочастичных 
плотностей вероятности, в суперпозиционном приближении рассмотре
ны процессы рекомбинации и накопления, контролируемые диффузией 
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и дистанционным переносом при сложном пространственном распреде
лении рекомбинирующих частиц. Учет пространственных корреляций 
между однотипными и разнотипными частицами А - А ( В - В ) и А - В 
позволяет существенно расширить круг экспериментальных задач, 
допускающих рассмотрение на основе феноменологической теории 
реакций в твердых телах. Такими задачами, в частности, являются 
накопление точечных дефектов, ограниченное спонтанной рекомбина
цией; рекомбинация точечных дефектов на скоплениях стоков , тун
нельная рекомбинация и д р . Обнаруженное эффективное кластерирова-
ние частиц в одномерной модели представляет принципиальный инте
рес , поскольку кластеризация происходит без взаимодействия одно
типных частиц. Полученные результаты могут служить основой для 
перспективного направления в теории рекомбинационных процессов в 
физике твердого тела, рекомбинационных процессов с учетом про
странственной корреляции между рекомбинирующими частицами. 

В Ы В О Д Ы 

1. Построена феноменологическая теория процессов рекомбинации 
А + В - * С i А + 8 " » Л , контролируемых как диффузией, так и д и с 
танционным переносом с учетом сложного пространственного распре
деления частиц: 

а) впервые получены уравнения для реакций А*Ъ~*С с одно
временным учетом корреляций разнотипных частиц А - В , как возни
кающих в процессе реакций; так и определяемых начальными условия
ми; и корреляцией однотипных частиц; 

б) впервые получены уравнения для процессов А + В - * А как при 
произвольных распределениях стоков А , так и частиц В относи
тельно них; 

в) впервые решен на основе предложенной теории целый ряд важ
ных задач кинетики, см. далее частные результаты. 

2 . Получено основное уравнение ограниченного спонтанной реком
бинацией накопления точечных дефектов, позволяющее по стадии на
копления, далекой от насыщения, определить стационарную концентра
цию дефектов. Установлено существование конечного значения харак
терной величины накопления n C 0 0 ) ^ и зависимость ее от числа 
мест в У а ) активных к рекомбинации ( в дискретной картине) ; 
fiiooļ-vJo. может быть как меньше, так и больше единицы. 
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3 . Обнаружено эффективное образование кластеров однотипных 
дефектов в отсутствии пряного взаимодействия между ними в одно
мерной картине накопления. С увеличением числа мест,активных к 
рекомбинацииjв сфере спонтанной рекомбинации значение t\<p°)tfa. 
в дискретной модели приближается к результатам непрерывной моде
ли. Корреляция внутри пар создаваемых дефектов при расстояниях 
междоузельного атома от края сферы спонтанной рекомбинацииd>5д, 
где а - постоянная реиетки, не влияет существенно на стацио
нарное значение накопленных дефектов. Характерный размер облас
ти, где функция распределения однотипных дефектов больше единицы, 
а разнотипных меньше - порядка двух радиусов сферы рекомбинации. 

4 ; Впервые определены эффективные сечения на куноновскои и ди-
польных центрах вне рамок диффузионного приближения, учтено отра 
жение носителей от центра рекомбинации. Выражения для эффективных 
сечений рекомбинации при длинах пробега носителей I *** Го дав* 
результаты диффузионной теории, при I ^> г 0 получаем газокине
тические сечения. Результаты моделирования рекомбинации носите
лей на заряженном центре в двухмерной модели подтверждают выво
ды теории. Выражение sypp'f-jcR'l при учете особенностей за
хвата носителя может быть использовано для L &Юг, . 

5. Даны рекомендации по обработке экспериментов по накоплении 
точечных дефектов в процессе, ограниченном спонтанной рекомбина
цией. Исходя из основного уравнения накопления, определены с т а 
ционарные концентрации дефектов из экспериментальных кинетических 
кривых, полученных другими авторани, в рассмотренных случаях 
п ( о о ) г Г А > / . с использованием теории кинетики рекомбинации 
изучены процессы захвата горячих дырок и процессы диффузии F 
центров в щелочно-галоидных кристаллах,и оценены из эксперимента 

кинетические параметры этих процессов. 
На основе разработанной общей теории получены следующие 

частные результаты: 
1. В несимметричном приближении получены уравнения накопления 

ДКР А + В - * С ( в трехмерном и двухмерном случае) • А + В - ' Л и 
уравнения для процессов А 4 В •* А в стадии затухания. 

2 . Показана некорректность симметричного подхода и установле
ны физические причины ее при описании процессов А * 8 - » А и А + 6 ~ » С 
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при наличии сильных пространственных корреляций А - В » 
3 . Определен кваэистационарный коэффициент скорости рекомби

нации частиц на стоках, образующих ээлеыентарные кластеры из 3 х -
4 х стоков. 

4 . Оценено влияние на кинетику скорости рекомбинации эффекта 
"исключенного" объема. 

5 . Получены в замкнутом виде уравнения накопления для ДКР при 
произвольных функциях распределения с т о к о в . 

6 . Решена аналитически задача ДКР A + ß - » A в стадии затухания 
при наличии корреляции А - В и явно выделены стадии коррелиро
ванной и некоррелированной рекомбинации•и предложен метод оценки 
степени корреляции по экспериментальным кривым затухания. 

7 . Обобщено уравнение переноса энергии от доноров к акцепторам 
при учете миграции возбуждения по донорам на случай больших кон
центраций и произвольных их пространственных распределений. 

8. В суперпозиционном приближении получены уравнения стативти-
ческого распада А + В - * С при наличии начальных корреляций 

А ~ В с учетом времен жизни частиц А и В . 
9 . Получены стационарные уравнения для ДКР A -t В - » С . в уче 

том дальнодействия н дистанционного переноса. 
10 . На примере процессов А + В - * А ^контролируемых как: диффузией, 

так я статическим распадом, установлена эквивалентность подходов, 
основанных на усреднения в уравнениях накопления по моментам с о з 
дания частиц, н точной задачи при небольших концентрациях частиц* 
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