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ÏÎÄÂÈÆÍÎÑÒÜ ÂÀÊÀÍÑÈÉ Ï�È ÄÅÔÎ�ÌÀÖÈÈ È ÈÕÂËÈßÍÈÅ ÍÀ ÓÏ�Ó�ÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ��ÀÔÅÍÀÀ. Ñ. Ôåäîðîâ a*, Ä. À. Ôåäîðîâ b, Ç. È. Ïîïîâ a,Þ. Å. Àíàíüåâà b, Í. Ñ. Åëèñååâà b, À. À. Êóçóáîâ a;baÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÑèáèðñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò660028, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 20 ñåíòÿáðÿ 2010 ã.Ìåòîäîì ab initio â ðàìêàõ �îðìàëèçìà �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ èçî-ëèðîâàííûõ âàêàíñèé íà óïðóãèå ñâîéñòâà ëèñòà ãðà�åíà. Îáíàðóæåíà ïî÷òè ëèíåéíàÿ îòðèöàòåëüíàÿçàâèñèìîñòü ìîäóëåé Þíãà îò êîíöåíòðàöèè âàêàíñèé. �àññ÷èòàíà çàâèñèìîñòü âûñîòû ïîòåíöèàëü-íûõ áàðüåðîâ äëÿ äâèæåíèÿ âàêàíñèé â ðàçëè÷íûõ íàïðàâëåíèÿõ îò âåëè÷èíû ðàçëè÷íûõ íåçàâèñèìûõïðèëîæåííûõ äå�îðìàöèé. Íà îñíîâå òåîðèè ïåðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ âû÷èñëåíû çàâèñèìîñòè ñêîðîñòèäâèæåíèÿ âàêàíñèé îò ïðèëîæåííûõ äå�îðìàöèé ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈññëåäîâàíèå ñâîéñòâ ãðà�åíà â íàñòîÿùåå âðå�ìÿ îñòàåòñÿ îäíèì èç ñàìûõ ïðèîðèòåòíûõ íàïðàâ�ëåíèé â îáëàñòè íàíîìàòåðèàëîâ. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿóíèêàëüíûìè ñâîéñòâàìè äàííîãî ìàòåðèàëà: âûñî�êîé ïîäâèæíîñòüþ ýëåêòðîíîâ è äûðîê, â äåñÿòêèðàç ïðåâûøàþùåé ïîäâèæíîñòü íîñèòåëåé çàðÿäàâ êëàññè÷åñêèõ ïîëóïðîâîäíèêàõ, à òàêæå óíèêàëü�íûìè ïðî÷íîñòíûìè ñâîéñòâàìè. Â ðàáîòå [1℄ áûëîýêñïåðèìåíòàëüíî ïîêàçàíî, ÷òî ãðà�åí ÿâëÿåòñÿ îä�íèì èç ñàìûì óïðóãèõ è ïðî÷íûõ ìàòåðèàëîâ ñ ìî�äóëåì Þíãà, ðàâíûì ïðèìåðíî 1 ÒÏà. Î÷åâèäíî,÷òî äå�åêòû êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè äîëæíû ñêà�çûâàòüñÿ íà ýëåêòðîííûõ è óïðóãèõ ñâîéñòâàõ ãðà��åíà. Ïîýòîìó èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû äå�åêòîâ èèõ âëèÿíèÿ íà ñâîéñòâà ëèñòà ãðà�èòà áûëè è îñòà�þòñÿ ïðåäìåòîì ìíîãèõ èññëåäîâàíèé. Äàííûé èíòå�ðåñ âî ìíîãîì åùå îáúÿñíÿåòñÿ êàê èñïîëüçîâàíèåìãðà�èòà ê êà÷åñòâå çàìåäëèòåëÿ íåéòðîíîâ â àòîì�íûõ ðåàêòîðàõ, ãäå îáðàçîâàíèå äå�åêòîâ è èõ âëè�ÿíèå ñòàíîâÿòñÿ îïðåäåëÿþùèìè, òàê è èçó÷åíèåìíîâûõ óãëåðîäíûõ íàíîñòðóêòóð (ñî÷ëåíåíèÿ �óë�ëåðåíîâ, ñî÷ëåíåíèÿ óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê (ÓÍÒ)è äð.), êîòîðûå ìîãóò îáðàçîâûâàòüñÿ òîëüêî áëàãî�*E-mail: alex99�iph.krasn.ru

äàðÿ äå�åêòàì (âàêàíñèÿì è ìóëüòèâàêàíñèÿì) ïðèíàëè÷èè ó íèõ äîñòàòî÷íîé ïîäâèæíîñòè. Âàêàí�ñèîííûå äå�åêòû â ëèñòå ãðà�åíà, êîòîðûå îáû÷�íî îáðàçóþòñÿ â ïðîöåññå èîííîé èëè ýëåêòðîííîéáîìáàðäèðîâêè ãðà�èòà èëè ÓÍÒ, áûëè îáúåêòîìèçó÷åíèÿ ìíîãèõ èññëåäîâàòåëåé â òå÷åíèå ìíîãèõëåò [2�6℄. �àçëè÷íûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè:ñêàíèðóþùàÿ òóííåëüíàÿ ìèêðîñêîïèÿ [7℄, àííèãè�ëÿöèÿ ïîçèòðîíîâ [8℄, ïðîñâå÷èâàþùàÿ ýëåêòðîííàÿìèêðîñêîïèÿ [9℄, áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ èññëåäîâà�íèÿ ñòðóêòóðû è ñâîéñòâ âàêàíñèé â ãðà�èòå è ÓÍÒ.Áûëî íàéäåíî, ÷òî âàêàíñèè, ãåíåðèðóåìûå âÓÍÒ ïðè ýëåêòðîííîé áîìáàðäèðîâêå, ìîãóò ïðèâî�äèòü ê ñòðóêòóðíûì èçìåíåíèÿì [10, 11℄. Â ðàáîòàõ[12, 13℄ ýêñïåðèìåíòàëüíî áûëî îáíàðóæåíî ïîÿâëå�íèå ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â ãðà�èòå, âîçíèêà�þùåå íà âàêàíñèÿõ, ãåíåðèðóåìûõ ïðè îáëó÷åíèèãðà�èòà ïðîòîíàìè. Òåîðåòè÷åñêîìó èçó÷åíèþ ïðè�ðîäû ìàãíåòèçìà íà âàêàíñèÿõ ðåøåòêè â ãðà�èòåè ãðà�åíå áûëè ïîñâÿùåíû ðàáîòû [14, 15℄. Îñíîâ�íûì â íèõ ÿâëÿëîñü ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî âà�êàíñèè â ïîäîáíûõ ñòðóêòóðàõ áûñòðî ¾çàëå÷èâàþò�ñÿ¿ áëàãîäàðÿ áûñòðîé ìèãðàöèè àäàòîìîâ óãëåðî�äà ïî ïîâåðõíîñòè, ïðîèñõîäÿùåé èç-çà íèçêèõ ïî�òåíöèàëüíûõ áàðüåðîâ äëÿ äâèæåíèÿ ýòèõ àòîìîâ.Îäíàêî â ðàáîòå [16℄ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîñâå÷è�938



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 Ïîäâèæíîñòü âàêàíñèé ïðè äå�îðìàöèè : : :âàþùåé ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðå�øåíèÿ (high-resolution transition ele
tron mi
ros
opy,HR TEM) áûëî â ðåæèìå in situ ïðîäåìîíñòðèðî�âàíî, ÷òî âàêàíñèè â ñòåíêàõ îäíîñëîéíûõ íàíîòðó�áîê ÿâëÿþòñÿ î÷åíü ñòàáèëüíûìè îáðàçîâàíèÿìè.Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñòðóêòóðà è äè��óçèÿ âàêàí�ñèé â ãðà�åíå áûëè èññëåäîâàíû â ðÿäå òåîðåòè÷å�ñêèõ ðàáîò [2; 6; 17�20℄. Ïðè ýòîì áîëüøèíñòâî òåî�ðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé áûëî ïîñâÿùåíî èçó÷åíèþäåòàëüíîé ñòðóêòóðû äå�åêòîâ ðåøåòêè. Äèíàìèêàâàêàíñèé è èõ âëèÿíèå íà óïðóãèå ñâîéñòâà ãðà�åíà,îñîáåííî äëÿ äå�îðìèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ, ïðàêòè�÷åñêè íå ðàññìàòðèâàëèñü.Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêîåèññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ðàçëè÷íîé êîíöåíòðàöèè äå��åêòîâ (ìîíîâàêàíñèé) â ãðà�åíå íà åãî óïðóãèåñâîéñòâà, à òàêæå èçó÷åíèå çàâèñèìîñòè ïîäâèæíî�ñòè òàêèõ âàêàíñèé îò ñòåïåíè äå�îðìàöèè ðåøåòêèè òåìïåðàòóðû.2. ÌÅÒÎÄÛ È ÎÁÚÅÊÒÛ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈßÂñå ðàñ÷åòû áûëè ïðîâåäåíû â ðàìêàõ �îðìà�ëèçìà �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (density fun
tionaltheory, DFT) [21, 22℄ ñ ãðàäèåíòíûìè ïîïðàâêàìèPBE [23℄ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòà VASP (ViennaAb Initio Simulation Pa
kage) [24�26℄. Äàííûé ïàêåòäëÿ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ ab initio èñïîëüçóåò ìåòîäïñåâäîïîòåíöèàëà è ðàçëîæåíèå âîëíîâûõ �óíêöèéïî áàçèñó ïëîñêèõ âîëí. Ýòîò ïîäõîä êîððåêòíî îïè�ñûâàåò ïåðèîäè÷åñêèå ñèñòåìû. Äëÿ ý��åêòèâíîãîóìåíüøåíèÿ êîëè÷åñòâà áàçèñíûõ �óíêöèé è óâåëè�÷åíèÿ ñêîðîñòè ðàñ÷åòîâ â ïðîãðàììå äëÿ âñåõ àòî�ìîâ èñïîëüçîâàëñÿ ïñåâäîïîòåíöèàë Âàíäåðáèëüòà(Vanderbilt ultrasoft pseudopotential) [27℄. Èç-çà áîëü�øèõ ðàçìåðîâ ñóïåðÿ÷åéêè äëÿ îïèñàíèÿ âîëíîâûõ�óíêöèé âî âñåõ ðàñ÷åòàõ áûëè èñïîëüçîâàíû ÷åòû�ðå k-òî÷êè â ïåðâîé çîíå Áðèëëþýíà, êîòîðûå âûáè�ðàëèñü ïî ñõåìå Ìîíõîðñòà �Ïàêà, ïðåäëîæåííîé âðàáîòå [28℄. Ïðè ïðîâåäåíèè îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèèêîîðäèíàòû âñåõ àòîìîâ â ñóïåðÿ÷åéêå âàðüèðîâà�ëèñü ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ ñèñïîëüçîâàíèåì âû÷èñëåííûõ ñèë, äåéñòâóþùèõ íààòîìû. Îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè ïðîâîäèëàñü äî òåõïîð, ïîêà ñèëû, äåéñòâóþùèå íà êàæäûé àòîì, íåñòàíîâèëèñü ìåíåå 0.05 ýÂ/�A.Äëÿ ðàñ÷åòà âëèÿíèÿ âàêàíñèé íà óïðóãèå ñâîé�ñòâà ãðà�åíà áûë ïîñëåäîâàòåëüíî âûáðàí ðÿä ñó�ïåðÿ÷ååê, ñîäåðæàùèõ îäèí äå�åêò â âèäå ìîíîâà�êàíñèè è âêëþ÷àþùèõ 60, 128, 180 è 336 àòîìîâóãëåðîäà. Âñå ñóïåðÿ÷åéêè â ïëîñêîñòè èìåëè ïî�

y

x�èñ. 1. Ìîäåëèðóåìàÿ ñóïåðÿ÷åéêà ãðà�åíà, ñîäåð-æàùàÿ 128 àòîìîâ è îäíó âàêàíñèþ. Ïîêàçàíî íà-ïðàâëåíèå îñåé êîîðäèíàò. Øòðèõàìè ïîêàçàíà âû-áðàííàÿ ïðÿìîóãîëüíàÿ ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà÷òè êâàäðàòíóþ �îðìó ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ðàç�ìåðàìè 12:21 � 12:69; 16:54 � 16:92; 22:08 � 21:15 è29:54� 29:84�A2 è ñòðîèëèñü èç ïåðèîäè÷åñêèõ ïðÿ�ìîóãîëüíûõ ÿ÷ååê ãðà�åíà (ðèñ. 1).Äàííûé âûáîð ïðÿìîóãîëüíîé ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè ãðà�åíà îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî îðòîãîíàëü�íîñòü áàçèñíûõ âåêòîðîâ ÿ÷åéêè ïîçâîëèëà ïðîâå�ñòè ìîäåëèðîâàíèå íåçàâèñèìûõ êîìïîíåíò òåíçîðàäå�îðìàöèè ðåøåòêè ïóòåì åå ñæàòèÿ/ðàñòÿæåíèÿâ íåçàâèñèìûõ íàïðàâëåíèÿõ îñåé x è y. Âûáîð�îðìû ÿ÷åéêè, áëèçêîé ê êâàäðàòíîé, îáåñïå÷èëðàâíîóäàëåííîñòü äå�åêòîâ äðóã îò äðóãà â íàïðàâ�ëåíèÿõ x è y è òåì ñàìûì ïîçâîëèë óìåíüøèòüâëèÿíèå �îðìû ÿ÷åéêè íà óïðóãèå ñâîéñòâà ïðèðàññìîòðåíèè îäèíàêîâûõ äå�îðìàöèé â ýòèõíàïðàâëåíèÿõ. Âûáîð ðàçëè÷íîé âåëè÷èíû ÿ÷ååêïîçâîëèë ïîñòðîèòü çàâèñèìîñòü óïðóãèõ ñâîéñòâãðà�åíîâîãî ëèñòà îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó äå�åêòà�ìè. �àçìåð ñóïåðÿ÷ååê ïî îñè z âî âñåõ ñëó÷àÿõíå ìåíÿëñÿ è áûë âûáðàí ðàâíûì 15�A, ÷òî îáåñ�ïå÷èâàëî îòñóòñòâèå õèìè÷åñêèõ âçàèìîäåéñòâèéãðà�åíîâîé ïëîñêîñòè ñ åå ïåðèîäè÷åñêè ðàñïî�ëîæåííûìè îáðàçàìè; èñïîëüçîâàëàñü äâóìåðíàÿïåðèîäè÷åñêàÿ ïëàñòèíà êîíå÷íîé òîëùèíû (slabgeometry).Äëÿ íàõîæäåíèÿ óïðóãèõ ñâîéñòâ áûëè ðàññ÷è�òàíû ëèíåéíûå ìîäóëè Þíãà (ìîäóëè óïðóãîñòè)�xx è �yy â ñëó÷àÿõ äå�îðìàöèé ïî íàïðàâëåíèÿìx è y êàê äëÿ áåçäå�åêòíîãî ëèñòà ãðà�åíà, òàê èäëÿ ñóïåðÿ÷ååê ãðà�åíà, ñîäåðæàùèõ îäíó âàêàí�939
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè îòíîøåíèÿ ìîäóëåé Þíãà �äëÿ ãðà�åíà ñ âàêàíñèÿìè ê ìîäóëþ Þíãà �0 äëÿáåçäå�åêòíîãî ãðà�åíà â ñëó÷àÿõ äå�îðìàöèé ïîîñÿì x è y îò ðàññòîÿíèÿ D ìåæäó ïåðèîäè÷åñêè-ìè âàêàíñèÿìèñèþ. Äëÿ ýòîãî ñóïåðÿ÷åéêà ïîñëåäîâàòåëüíî äå�îð�ìèðîâàëàñü ïî êîîðäèíàòàì x è y ñîîòâåòñòâåííî íà�3% è �6% îòíîñèòåëüíî ïåðâîíà÷àëüíîé âåëè÷è�íû.Ïðè ðàññìîòðåíèè �èêñèðîâàííûõ âåëè÷èí ñæà�òèÿ/ðàñòÿæåíèÿ ïî îäíîé îñè ðàçìåð ÿ÷åéêè âäîëüäðóãîé îñè èçìåíÿëñÿ ïóòåì ðàñòÿæåíèÿ/ñæàòèÿäëÿ îáåñïå÷åíèÿ ðàâåíñòâà íóëþ ïîëíîãî äàâëåíèÿâäîëü ýòîé îñè. Âû÷èñëåííûå âåëè÷èíû ìîäóëåéÞíãà áåçäå�åêòíîãî ãðà�åíà äëÿ äå�îðìàöèé â íà�ïðàâëåíèÿõ x è y ñîñòàâèëè ñîîòâåòñòâåííî 1.02 è0.98 ÒÏà, ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëü�íûì çíà÷åíèåì 1.0 ÒÏà [1℄. Çàâèñèìîñòè îòíîøåíèéìîäóëåé Þíãà �xx è �yy äëÿ ñòðóêòóð ñ âàêàíñèåé êçíà÷åíèþ àíàëîãè÷íûõ ìîäóëåé äëÿ áåçäå�åêòíîéñòðóêòóðû îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó âàêàíñèÿìè (âäîëüêàæäîé êîîðäèíàòû) ïîêàçàíû íà ðèñ. 2.Èç ðèñ. 2 âèäíî, ÷òî îáà ìîäóëÿ Þíãà ãðà�å�íà ñ ïåðèîäè÷åñêè ðàñïîëîæåííûìè âàêàíñèÿìè ìî�íîòîííî ìåíÿþòñÿ ñ èçìåíåíèåì ðàññòîÿíèÿ ìåæ�äó âàêàíñèÿìè è ïðè ðàññòîÿíèè ìåæäó âàêàíñèÿ�ìè D � 30�A îíè ïðàêòè÷åñêè ñðàâíèâàþòñÿ ñ ìîäó�ëÿìè Þíãà áåçäå�åêòíîãî ãðà�åíîâîãî ëèñòà. Ïðèðàññòîÿíèè ìåæäó âàêàíñèÿìè D � 12:5�A ìîäóëèÞíãà óìåíüøàþòñÿ ïðèìåðíî íà 20% ïî îòíîøåíèþê ìîäóëÿì Þíãà áåçäå�åêòíîãî ëèñòà. Ïåðåñå÷åíèåçàâèñèìîñòåé ïðè äå�îðìàöèè ïî êîîðäèíàòàì x è yäëÿ ìàëûõ ñóïåðÿ÷ååê, î÷åâèäíî, îáúÿñíÿåòñÿ íåëè�íåéíîñòüþ ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ, îêðóæà�þùèõ âàêàíñèþ, â çàâèñèìîñòè îò äå�îðìàöèè è âçà�èìîäåéñòâèåì âàêàíñèé, íàõîäÿùèõñÿ â ñîñåäíèõ ñó�ïåðÿ÷åéêàõ.

Äàëåå íàìè áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû çàâèñèìî�ñòè ïîäâèæíîñòè âàêàíñèé â ãðà�åíå îò ïðèëîæåí�íûõ äå�îðìàöèé è òåìïåðàòóðû. Äëÿ ýòîãî îïÿòüáûëà âûáðàíà ïðÿìîóãîëüíàÿ ñóïåðÿ÷åéêà, ñîñòîÿ�ùàÿ èç 5 � 2 ýëåìåíòàðíûõ ïðÿìîóãîëüíûõ ÿ÷ååêãðà�åíà è èìåþùàÿ ðàçìåðû 12:72� 12:75�A2. Îäèíàòîì â ñóïåðÿ÷åéêå óäàëÿëñÿ, è äàëåå ãåîìåòðèÿñòðóêòóðû ñ âàêàíñèåé îïÿòü îïòèìèçèðîâàëàñü äîòåõ ïîð, ïîêà ñèëû, äåéñòâóþùèå íà êàæäûé àòîì,íå ñòàíîâèëèñü ìåíåå 0.05 ýÂ/�A. Äàëåå èñêàëîñü ïå�ðåõîäíîå ñîñòîÿíèå (ïóòü ðåàêöèè) äëÿ ïðûæêà áëè�æàéøåãî àòîìà (â íàïðàâëåíèÿõ x, y) â ïîçèöèþ âà�êàíñèè, èíà÷å � äëÿ ïðûæêà âàêàíñèè â îáðàòíîìíàïðàâëåíèè.Äëÿ ïîèñêà ïåðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè ïðûæ�êå âàêàíñèè áûë ïðèìåíåí ìåòîä óïðóãîé ëåíòû(nudged elasti
 band (NEB) method) [29℄. Äàííûé ìå�òîä ïîçâîëÿåò, çíàÿ ïîçèöèè áëèæàéøèõ ìèíèìóìîâýíåðãèè äâèæóùåéñÿ ÷àñòèöû, âû÷èñëèòü ïóòü ðå�àêöèè, ò. å. íàéòè òðàåêòîðèþ äâèæåíèÿ ÷àñòèöû,ìèíèìèçèðóþùóþ ïîëíóþ ýíåðãèþ â êàæäîé òî÷êåïðè äâèæåíèè èç îäíîãî ìèíèìóìà â ñîñåäíèé ÷åðåçñåäëîâóþ òî÷êó. Äëÿ ýòîãî äâà êðàéíèõ ïîëîæåíèÿ÷àñòèöû â ìèíèìóìàõ ýíåðãèè ñîåäèíÿþò ìíèìîéðàñòÿíóòîé óïðóãîé ëåíòîé, ìèíèìèçàöèÿ óïðóãîéýíåðãèè êîòîðîé ïðè âàðüèðîâàíèè ïðîìåæóòî÷íûõòî÷åê ëåíòû ïðèâîäèò ê íàõîæäåíèþ ïóòè ðåàêöèè,ïîëîæåíèÿ ñåäëîâîé òî÷êè è âûñîòû ïîòåíöèàëüíî�ãî áàðüåðà Ebar. Ñ ïîìîùüþ ýòîãî ìåòîäà áûëè âû�÷èñëåíû ïîòåíöèàëüíûå áàðüåðû äëÿ äâèæåíèÿ âà�êàíñèè â íàïðàâëåíèÿõ x è y ìåæäó áëèæàéøèìèïîòåíöèàëüíûìè ìèíèìóìàìè ýíåðãèè. Áûëî óñòà�íîâëåíî, ÷òî âûñîòû ïîòåíöèàëüíûõ áàðüåðîâ äëÿäâèæåíèÿ âàêàíñèé ñóùåñòâåííî çàâèñÿò îò ïðèëî�æåííîé äå�îðìàöèè. Íàïðèìåð, áåç äå�îðìàöèè ïî�òåíöèàëüíûé áàðüåð ðàâíÿëñÿ 1.17 ýÂ, ïðè äå�îð�ìàöèè ñæàòèÿ â 5% ïî êîîðäèíàòàì x è y áàðüåðûñîîòâåòñòâåííî ðàâíÿëèñü 1.79 è 0.12 ýÂ.Â ñëó÷àå ñóùåñòâåííîãî ñæàòèÿ ñòðóêòóðû âäîëüîñè y ñêëàäûâàåòñÿ ñèòóàöèÿ, êîãäà íà÷àëüíîå è êî�íå÷íîå ïîëîæåíèÿ âàêàíñèè ïðè åå äâèæåíèè ðàñ�ïîëàãàþòñÿ äîñòàòî÷íî áëèçêî, ÷òî óìåíüøàåò âû�ñîòó áàðüåðà. Ïðè ñæàòèè ñòðóêòóðû âäîëü îñè xíà ìåñòå âàêàíñèè àòîìû óãëåðîäà ñ îáîðâàííûìèñâÿçÿìè ïðèáëèæàþòñÿ íàñòîëüêî áëèçêî, ÷òî îáðà�çóþò ìåòàñòàáèëüíîå ñîåäèíåíèå â âèäå ïÿòè÷ëåí�íîãî öèêëà. Ïðè ýòîì ìèãðàöèÿ âàêàíñèè âûçûâàåòðàçðûâ äàííîãî ïÿòèóãîëüíèêà, ÷òî, êàê ñëåäñòâèå,âåäåò ê óâåëè÷åíèþ áàðüåðà ðåàêöèè. Ïðè äå�îðìà�öèè ðàñòÿæåíèÿ â 5% ïî êîîðäèíàòàì x è y áàðüåðûñîîòâåòñòâåííî ðàâíÿëèñü 0.75 è 3.15 ýÂ. Ïðè ñäâè�ãîâîé äå�îðìàöèè, ïðèâîäÿùåé ê èçìåíåíèþ ïðÿ�940



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 2011 Ïîäâèæíîñòü âàêàíñèé ïðè äå�îðìàöèè : : :ìîãî óãëà â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå íà 4Æ, áàðüåð ñî�ñòàâëÿë 1.66 ýÂ. Äàííûå çàâèñèìîñòè ëåãêî îáúÿñíÿ�þòñÿ òåì, ÷òî ïðè ñáëèæåíèè àòîìîâ, îáðàçóþùèõáëèæàéøåå îêðóæåíèå âàêàíñèè, áàðüåðû óìåíüøà�þòñÿ, à ïðè óäàëåíèè � óâåëè÷èâàþòñÿ.Äàëåå áûëè ðàññ÷èòàíû ÷àñòîòû (ñêîðîñòè) Vïåðåñêîêà àòîìà ÷åðåç ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð Ebar .Äëÿ ýòîãî áûëà èñïîëüçîâàíà èçâåñòíàÿ �îðìóëà òè�ïà Àððåíèóñà:V = V0 exp (�Ebar=kT ) ; (1)ãäå V � ñêîðîñòü ïåðåñêîêîâ àòîìà (âàêàíñèè).Ïðåäýêñïîíåíöèàëüíûé ìíîæèòåëü (÷àñòîòà) V0áûë âû÷èñëåí ñ ïîìîùüþ èçâåñòíîé �îðìóëûÂèéíÿðäà [30℄V0 = kT~ 3N�3Yi=1 (1� exp(�h�i=kT ))3N�4Yi=1 (1� exp(�h�0i=kT )) ; (2)ãäå �0i � ÷àñòîòû êîëåáàíèé N àòîìîâ ñèñòåìû ïðèíàõîæäåíèè ïåðåìåùàåìîãî àòîìà â ñåäëîâîé òî÷êåíà âåðøèíå ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà, à �i � ÷àñòîòûêîëåáàíèé àòîìîâ ñèñòåìû ïðè íàõîæäåíèè ïåðåìå�ùàåìîãî àòîìà â òî÷êå ìèíèìóìà. Ïðè âû÷èñëåíèè÷àñòîò êîëåáàíèé àòîìîâ ââèäó áîëüøîãî ðàçìåðàñèñòåìû ó÷èòûâàëèñü ñòåïåíè ñâîáîäû òîëüêî ïåðå�ìåùàåìîãî àòîìà è åãî ÷åòûðåõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé(ñâîáîäíûõ àòîìîâ), ò. å. N = 5. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî â �îðìóëå (1) âåëè÷èíà Ebar ó÷èòûâàåò âêëàäíóëåâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ. Äàííàÿ ìåòîäèêà ðàñ�÷åòà ÷àñòîò ïåðåñêîêîâ áûëà ïîäðîáíî èçëîæåíà èàïðîáèðîâàíà íàìè ðàíåå [31�33℄.×àñòîòû êîëåáàíèé ñâîáîäíûõ àòîìîâ ñèñòåìûáûëè âû÷èñëåíû ñ ïîìîùüþ ìåòîäà çàìîðîæåííûõ�îíîíîâ. Äëÿ ýòîãî ïóòåì îòêëîíåíèÿ êàæäîãî ñâî�áîäíîãî àòîìà íà �0:05�A â êàæäîì íàïðàâëåíèè è÷èñëåííîãî äè��åðåíöèðîâàíèÿ ñèë, äåéñòâóþùèõíà êàæäûé ñâîáîäíûé àòîì, âû÷èñëÿëàñü ñèëîâàÿìàòðèöà ñèñòåìû. Ñîáñòâåííûå ÷àñòîòû êîëåáàíèéñâîáîäíûõ àòîìîâ äëÿ âîëíîâîãî âåêòîðà q = 0 íàõî�äèëèñü ïóòåì äèàãîíàëèçàöèè äèíàìè÷åñêîé ìàòðè�öû, âû÷èñëÿåìîé èç ñèëîâîé ìàòðèöû. Ïðè ýòîì âåê�òîð q = 0 áûë èñïîëüçîâàí ââèäó äîñòàòî÷íî áîëü�øîãî ðàçìåðà ñèñòåìû è, ñîîòâåòñòâåííî, ñëàáîé çà�âèñèìîñòè ÷àñòîò �îíîíîâ îò âîëíîâîãî âåêòîðà.Èç ïîëó÷åííûõ äàííûõ áûëè ïîñòðîåíû çàâèñè�ìîñòè ïîäâèæíîñòè, ò. å. ñêîðîñòè ïåðåñêîêîâ âàêàí�ñèè, â çàâèñèìîñòè îò ïðèëîæåííîé äå�îðìàöèè èòåìïåðàòóðû (ðèñ. 3). Âèäíî, ÷òî ïîäâèæíîñòü âà�êàíñèé ìåíÿåòñÿ âî ìíîãî ðàç êàê â ñòîðîíó óâåëè�÷åíèÿ, òàê è â ñòîðîíó óìåíüøåíèÿ (êðîìå ñëó÷àÿ
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Äå�îðìàöèÿ, %�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè ëîãàðè�ìà îòíîøåíèÿ ñêîðî-ñòåé äè��óçèè îäèíî÷íûõ âàêàíñèé â ãðà�åíå êñêîðîñòè äè��óçèè áåç äå�îðìàöèè îò ïðèëîæåí-íîé ñäâèãîâîé xy-äå�îðìàöèè (à), îò äå�îðìàöèéâäîëü îñåé x (á ) è y (â) ïðè òåìïåðàòóðàõ 77 K(êðèâûå 1 ) è 298 K (2 )ñäâèãîâîé äå�îðìàöèè) ïðè ïðèëîæåííîé äå�îðìà�öèè äî 5%. Ïðè òåìïåðàòóðå â 77 K ïîäâèæíîñòüìåíÿåòñÿ íà ìíîãî ïîðÿäêîâ ââèäó ñóùåñòâåííîé âû�ñîòû ïîòåíöèàëüíûõ áàðüåðîâ.941



À. Ñ. Ôåäîðîâ, Ä. À. Ôåäîðîâ, Ç. È. Ïîïîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 5, 20113. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, íà îñíîâå ab initio-âû÷èñëåíèéìåòîäîì ïñåâäîïîòåíöèàëà â ðàìêàõ DFT â ðàáî�òå èññëåäîâàíî âëèÿíèå èçîëèðîâàííûõ âàêàíñèéíà óïðóãèå ñâîéñòâà ëèñòà ãðà�åíà. Îáíàðóæåíî,÷òî óïðóãèå ìîäóëè Þíãà ëèíåéíî óìåíüøàþòñÿ ïîìåðå ðîñòà êîíöåíòðàöèè âàêàíñèé. Òàêæå ñ ïîìî�ùüþ ðàñ÷åòîâ çàâèñèìîñòè âûñîòû ïîòåíöèàëüíûõáàðüåðîâ äëÿ äâèæåíèÿ âàêàíñèé â ðàçëè÷íûõ íà�ïðàâëåíèÿõ îò âåëè÷èíû ðàçëè÷íûõ íåçàâèñèìûõïðèëîæåííûõ äå�îðìàöèé è ÷àñòîò êîëåáàíèé áëè�æàéøèõ àòîìîâ áûëè âû÷èñëåíû çàâèñèìîñòè ñêî�ðîñòè äâèæåíèÿ âàêàíñèé îò ïðèëîæåííûõ äå�îð�ìàöèé ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Äàííûå çàâè�ñèìîñòè ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ äëÿ ýêñïåðèìåíòà�òîðîâ, èññëåäóþùèõ ëèñòû ãðà�åíà ïðè íàëè÷èèâ íèõ âàêàíñèé, òàê êàê ýòè çàâèñèìîñòè îïðåäåëÿ�þò óñëîâèÿ äëÿ íàïðàâëåííîãî äâèæåíèÿ âàêàíñèéïóòåì ïðèëîæåíèÿ ðàçëè÷íûõ äå�îðìàöèé èëè èç�ìåíåíèåì òåìïåðàòóðû.Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü Èíñòèòóòóêîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ÑÎ �ÀÍ (Êðàñ�íîÿðñê), Ìåæâåäîìñòâåííîìó ñóïåðêîìïüþòåðíîìóöåíòðó �ÀÍ (Ìîñêâà), à òàêæå êîìïüþòåðíîìó öåí�òðó Ñèáèðñêîãî �åäåðàëüíîãî óíèâåðñèòåòà (Êðàñ�íîÿðñê) çà ïðåäîñòàâëåíèå âîçìîæíîñòè èñïîëüçîâà�íèÿ âû÷èñëèòåëüíûõ êëàñòåðîâ, íà êîòîðûõ è áûëèïðîâåäåíû âñå ðàñ÷åòû.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. C. Lee, X. Wei, J. W. Kysar, and J. Hone, S
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