
ЧЕРНІВЕЦЬКИЙ ДЕРЖАВНИЙ УНІВЕРСИТЕТ Ь о і ЮЙЯФВДЬКОВИЧА

На правах рукопису

Маслюк Володимир Трохи мович

ЕНЕРГЕТИКА, СИСТЕМАТИКА СТРУКТУРНИХ СТАНІВ 
ТА РАДІАЦІЙНА МІЦНІСТЬ 

НАПІВПРОВІДНИКОВИХ МАТЕРІАЛІВ

01.04.10 - фізика напівпровідників та діелектриків

Автореферат дисертації на здобуття наукового ступеня доктора 
фізико-математичних наук

Чернівці - 1994 р.



л  ННБ У країни ім -В.С^ефан|»<«ка / / 7 3  ^  ̂  ̂

Iїї 1 іЦ 7 7 8 -і о (U)

Работа виконана в Інституті електронної фізики Ш України 
(м. Ужгород).

ОФІЦІЙНІ ОПОНЕНТИ: 
доктор фізико-математичних наук, професор В.Г. Савицький 
доктор фіаико-математичниі наук, провідний науковий 
співробітник В.А. Шендеровсышй
доктор фізико-математичних наук; провідний науковий 
спійробітник і.ї. Фіщук

ПРОВІДНА ОРГАНІЗАЦІЯ - Донецький фізико-технічний 
інститут АН України

Захист відбудеться Ч 199^ р. в 15 годин
на засіданні спеціалізованої вчено! ради Д 068. 16. 01. по за­
хисту дисертацій на здобуття наукового ступеня доктора фіаико- 
матзматичних наук в Чернівецькому державному університеті іме­
ні Юрія Федотовича (274012, Чернівці, вул. Коцюбинського,2).

З дисертацією можна ознайомитися в науковій бібліотеці Черні­
вецького держуніверситету (274012, Чернівці, вул. Л.Украінки.23).

Автореферат розісланий ” X s* " СЛ 1994 р.

Учений ‘секретар

спеціалізованої вчено! ради М,В*Курганецький
і  ЛНБ ім. В. Стефаника [
1 АН України

1 . ________________ —



ЗАГАЛЬНІ ХАРАКТЕРИСТИКА РОБОТИ

Актуальніг.гь теми. Дослідження процесів,, що проходять в на- 
півпровідникаї під дією проникаючої радіації викликають постійний 

інтерес. Такі дослідження стимулюються потребами оборонної, кос­
мічної техніки, а також значними можливостями радіаційної техноло­
гії: від синтезу до направленої модифікації параметрів матеріалів. 

На Україні актуальність створення радіаційно стійкої (PC) апарату­
ри обумовлена також наслідками аварі! на Чорнобильській АС, а та­
кож потребою в постійному моніторингу радіаційного стану наявних 
АС. Досвід таких робіт вказує на необхідність залучення принципово 
нових матеріалів (аморфних та кристалічних) для створення приладів

з підвищеною PC. Прогрес в прикладних галузях радіаційної фізики 
твердого тіла тісно пов'язаний з успіхами в дослідженні фундамен­
тально! проблеми стійкості речовини без та при наявності радіацій­
ного поля. Враховуючи широкий клас речовин, що є об'єктами радіа­

ційного матеріалознавства , необхідно розробити загальний теоре­
тичний підхід для описання радіаційно-стимульованих перетворень в 
матеріалах різного хімічного та фазового складу.

Стан досліджень Ш початку роботи. Початок даної роботи можна 
віднести на другу половину 70-х років, коли Україна (в складі 
СРСР), фактично, стала центром досліджень в області радіаційне! 
фізики твердого тіла. Основний об'єм досліджень було виконано на 

кристалічних напівпровідниках (Si, ое, А3В5, А̂ 6 та інші), опро­
мінених 7~, п-, р- та в- пучками. Незалежно проводилися досліджен­
ня радіаційно- стимульованих перетворень в аморфниі матеріалах, 

головним чином, халькогенідних стеклах (ХС). Була встановлена як 
висока радіаційна чутливість ХС, що дозволяє використовувати їх для 

фотозашсу інформації, так 1 унікальна стійкість до опромінення 
значними (>І0 асм~2) потоками ядерних частинок. Відсутність коор­
динації робіт по радіаційній фізиці кристалічних та аморфних 
(склоподібних) матеріалів не дозволили виробити єдиний підхід до 
радіаційних перетворень в матеріалах різного фазового та хімічного
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стану.
Вимагали також пояснення деякі експериментальні дані, отрима­

ні до того часу:
-аорушення правила "доза-ефект", коли властивості опромінених ма­
теріалів визначаються не лише поглинутою дозою,але 1 режимами оп­
ромінювання;

-дія ядерних частинок різного сорту може приводити до схожого типу 
радіаційних пошкоджень в твердих тілах;
-наявність речовин s підвищеною PC серед матеріалів різного хіміч- 
вого складу,що відрізняються по механічних властивостях, фазовому 

стану;
Окрім цього, існували проблеми систематизації наявних даних 

по радіаційній стійкості (PC) матеріалів, отриманих на різних 
ядерно-фізичних установках (ЯФУ), позаяк при опромінюванні зде­
більшого не контролювалися умови радіаційного експерименту: щіль­

ність потоку, енергетичний спектр ядерних частинок, температура та 
інше. Тому з середини 80-х років були розроблені принципи уніфіка­
ції умов радіаційного експерименту (атестації) для різних ЯФУ.

Такі результати вказують на необхідність розроблення єдино­
го теоретичного підходу для описання радіаційних перетворення як 
в кристалічних, так і аморфних матеріалів. Це важливо для обгрун­
тування вибору параметрів, що кількісно характеризують радіаційну 
міцність речовин різного хімічного та фазового стану, та можли­
вість її прогнозування для речовин різного хімічного та фазового 

складу.
Метою липятугяпійноі роботи е встановлення загальних законо­

мірностей систематики структурних (метастабільних) станів без та 
при наявності радіаційного поля в залежності від енергетики, хі- 
міко-структурних особливостей будови речовини. Робота передбачав: '
- розробку єдиного підходу до знаходження (квантування) енергетич­

ного спектру te±} структурних станів неметалічних матеріалів;
- побудову статистики структурних (метастабільних) станів аморф­
них та кристалічних матеріалів та дослідження температурних особ­
ливостей заселення рівнів 6j без та при наявності радіаційного по­
ля;

- розробку кінетичної моделі для дослідження впливу режимів опро­
мінювання на характер дефектоутворення , кластеризації радіаційних
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дефектів в тверда тілаї;
- використання результатів роботи для пояснення механізму та кон­
центраційної залежності структурних перетворень в халькогенїдких 
стеклах;
- обгрунтування умов атестації полів випромінювання ЯФУ та радіа­
ційної атестації матеріалів та приладів, а також використання от­
риманих результатів для встановлення критерію оцінки та прогнозу­
вання PC неметалічних матеріалів.
Наукова новизна. Побудована теорія структурних станів та радіацій- 
но-стимульованих перетворень в неметалічних матеріалах: кристаліч­
них та аморфшх, що мають набір метастабільних станів. В якості 
критерію стійкості речовини запропоновано питому енергію зв'язку 

структурної сітки ( гратки). В радіаційному полі залишкова дефект­
ність речовини визначається сукупністю енергетичних параметрів 
структурних станів { v^.

Допускаючи статистичну нееквівалентність атомів з різною 
енергією звиязку (т.т. "кольором") в структурній сітці речовини, 

запропоновано новий статистичний підхід, що дозволяє більш деталь­
но враховувати хімічний склад, структуру речовини, або тип радіа­
ційних дефектів (РД).

Введено поняття про комбінаційне та топологічне виродження 
структурних станів в речовині, отримано співвідношення для рівно­
важних "об'ємів" кластерів РД в напівпровідниках. Режими радіа­
ційної обробки речовини та особливості хімічної будови можна вра­
хувати шляхом введення обмежень на "кольорові" набори РД {пі>. Для 

пояснення стимульованих перетворів в халькогенідних стеклах вико­
ристано представлення про "переключення" гомо-,гетерозвнязків. Це 
дає можливість використати принцип адитивності Мюллера для прогно­
зування концентраційної залежності не лише для ряду параметрів 
стекол, але й амплітуди їх зміни на прикладі бінарних складів 

kcP^-a, А= Ав* р> Ge, Si, в= н, s, se. Передбачено ефект акумуля­
ції енергії при структурних перетвореннях в стеклах, полімерах та 
проведено оцінки II величини для матеріалів різного хімічного 
складу.

Показана еквівалентність кінетичного методу, розробленого для 
багаторівневих систем та термодинамічного методу для систематиза­
ції структурних станів в твердих тілах. Це дозволяє побудувати
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термодинаміку твердих тіл в стаціонарних полях випромінюваная. Пе­
редбачено ефект прямого перетворення енергії радіаційного поля в 
теплову за допомогою дефектної підсистеми, чи шляхом "переключен­

ня- ІІМІЧНИХ звиязків.
Практична цінність роботи. На основі проведених досліджень запро­
поновано й захищено авторськими свідоцтвами технічні пристрої та 
способи синтезу PC матеріалів для сонячної енергетики, технологіч­
ні операції для створення елементів електронних пристроїв. Запро­
поновано рекомендації по використанню теоретичних результатів для 

прогнозування та пошуку матеріалів з високою PC та розробки основ 
радіаційної атестації неметалічних матеріалів. Результати дисерта­

ції використані при атестації мікротрону МЗО Інституту електронної 
фізики (раніше Ужгородського відділення Інституту ядерних дослід­
жень) АН України, розробці нормативних документів ГОСТ-у "Елект­
ронні прискорювачі" та проведенні планових радіаційних випробувань 
матеріалів та пристроїв.

Вг шжі H ffipsragfli

1. Питома енергія зв’язку визначає стійкість, стабільність 
речовини та характер упорядкування структурних станів без та при 
наявності радіаційного поля. В останньому випадку рівноважний стан 
матеріалу визначається як енергетичним спектром структурних ста­
нів, так і потенціальних барьєрів між ними- { eJt Vj}.

2. Атоми, які мають різну енергію зв"язку в кристалічних чи 

аморфних матеріалах слід розглядати як статистично нееквівалентні. 
Це дозволяє запропонувати нову статистику для систематизації 
структурних станів, що враховує хіміко-структурні особливості бу­
дови речовини, режими синтезу та радіаційної обробки;

3. Халькогенідні стекла є адаптивними матеріалами, наявність 
"м’ягких" атомних конфігурацій приводить до лабільності структур­
ної сітки та "переключення" гсаю-, гетерохімічних зв’язків під 
д і є е  зовнішніх факторів, що супроводжується акумуляцією та виді­
ленням енергії.

4. Високотемпературна компонента теплоємності неметалічних 
матеріалів має пікоподібний характер, а положення максимуму задо­
ві льняє умові: И1 ~ А/2, де для стекол А визначається різницею
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енергоємностей гетеро,- гомозвиязків, для кристалів- енергією ут­
ворення РД та способами її кластеризаці1. Речовина може здійснюва­
ти пряме перетворення енергії радіаційного поля в теплову дефект­
ною підсистемою чи при "переключенні" хімічних З В 'Я З К І В .

5. Перевищення критичної концентрації точкових РД приводить 
до їх спонтанної "конденсації" та утворення дефектних кластерів 
(краплин) на що вказують оптичні властивості напівпровідників 
АдВ5, опромінених великими потоками ядерних частинок.

6. В сильноанізотропних кристалах РД можуть утворювати "кова­
лентні містки" і зменшувати анізотропію кінетичних параметрів. Ра­
діаційна обробка таких матеріалів та напівпровідникових надграток 

дозволяє "виключити" зонний механізм провідності перпендикулярно 

до шарів (ланцюгів).
7. Радіаційна паспортизація матеріалів включає атестацію по­

лів випромінювання та методик вимірювання параметрів речовини Ка. 
PC матеріалів встановлюється по залежності амплітуди зміни Ка від 

параметрів опромінювання (температури зразка, енергії, щільності 
потоку ядерних частинок та інше) та констант релаксації дефектного 
стану без та при наявності радіації.

Апробація отриманих результатів

Основні результати дисертації представлені та обговорювалися на 
слідуючих конференціях, нарадах та школах-семінарах: 8-мій, 9-тій. 
ІО-тій, ІІ-тій, І2-тій та ІЗ-тій Нарадах по теорії напівпровідни­
ків (Київ, 1975; Тбілісі, 1978; Новосибірськ, 1980; Ужгород, 1983; 
Ташкент,1985; Ереван, 1987)всесоюзному симпозіуму по напівпровід­

никах з вузькими забороненими зонами,Львів, 1975;"2-й Всесоюзній 
конференції по фазових переходах "метал-діелектрик", Львів, 
1977;Міжнародній конференції "Аморфні напівпровідники-76",Венгрія, 
Балатонфюред, 1976; Міжнародній, школі по вибраних питаннях теорії 
твердого тіла, Львів, 1978; Семінарі "Вибрані питання теорії твер­

дого тіла та напівпровідників", Чернівці, 1977; "Аморфні напіз- 
провідники-82", Бухарест, 1982; S-тій Республіканській школі моло- 
молодих фізиків, Ташкент, 1981; Всесоюзних школах-семінарах по 
теорії напівпровідників (Чернівці, 1982, 1984 pp.); Республікансь­
кому семінарі Високопродуктивні системи обробки інформації, Ужго-
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род, 1964; Школі-семінару "Фізика та хімія івтеркальованих та ін­
ших квазідвовимірних систем", Харків, 1985; 2-га Всесоюзна конфе­
ренція "Матеріалознавство халькогенідів та кисневомістких напів­
провідників" .Чернівці,1986} 2-й Симпозіуму по хімі! твердого тіла 
Чехословакія, Пардубіце, 15*89; Українській республіканській конфе­
ренції по неорганічній хімії, Симферопіль, 1989; Конференції "Не- 

кристалічні напівпровідникн-89", Ужгород, 1989; 2-й Нараді по ви­
користанню ХСН в оптоелектроніці, Кишинів, 1989; Конференції "Ене­
ргетична структура неметалічних кристалів з різним типом хімічно­

го зв-язку", Ужгород, І991{ 3-й Всесоюзній конференції Матеріало­
знавство халькогенідних напівпровідників", Чернівці, 1991; 2-га 
Конференція по фізиці склоподібних твердих тіл", Рига-Лієлупе, 

І991; Україно-французському симпозіуму "Конденсована речовина: на­
ука та індустрія", Львів, 1993; Наукових конференціях УжВ ІДИ та 
ІЕФ АН України.

Публікації. Результат» дисертації опубліковано в 75 працях, 
перелік основних з яких приведено в кінці автореферату.

Структура та об"см дисертації. Дисертація складається з всту­
пу. оглядового розділу, шести розділів основного змісту, що вклю­
чають 28 підрозділів та Заключения. Вона містить 268 сторінок 
машинописного тексту, включаючи 73 малюнки, 7 таблиць та бібліо­
графічний список літератури з 293 найменувань.

ЗМІСТ РОБОТИ
В вступі розглядається актуальність вибраної теми дисертації, 

сформульована мета роботи, вказано ступінь наукової новизни, при­
ведено основні положення , що виносяться на захист, визначена нау­
кова та практична цінність роботи та вказано, де були апробовані 
результати роботи.

В першому розділі, що є оглядовим, розглянуто сучасний стан 
досліджень (теоретичних та експериментальних) по радіаційному де- 

фектоутворенню в напівпровідниках. Відомо, що радіаційна фізика 
являє собою синтез ідей теорії розсіювання, фізики дефектних крис­

талів та нерівноважної термодинаміки. В підрозділі І.І аналізують­
ся теоретичні наближення при описанні кінетики РД (утворення, пе­
ретворення та аннігіляці!) в напівпровідниках. Приведено формули, 

які дсззоляють оцінювати величину енергії, яка передається атомам
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речовини налітаючими ядерними частинками, визначати тип РД, Ті 
просторовий розподіл та енергетичний спектр. Існуючі представлення 
про характер рекомбінації та кластеризаці! РД можуть бути реалізо­
вані в моделях контактних та корельованих реакцій міх ними з вра­

хуванням процесів дифузії. Показано, яким чином наявні теоретичні 
моделі можуть враховувати хімічний склад речовини.

Підрозділ 1.2 містить експериментальні дані про вплив хіміч­
ного та фазового стану на радіаційне дефектоутворення в напівпро­

відниках. Приведений огляд, незважаючи на відмінні умови радіацій­
ного експерименту, дозволяє виділити декілька груп матеріалів з 
підвищеною PC: сильноанізотропні, аморфні (склоподібні) напівпро­

відники, матеріали з стехіометричними вакансіями та високою ме­
ханічною міцністю. В підрозділі І.З, приведено дані про вплив умов 
опромінювання: температури, щільності та енергетичного спектру по­

току ядерних частинок на характер дефектоутворення в напівпровід­
никах.Ці дані стосуються як елементарних (Si, Ge), так і складних, 

типу AqBj , І2в6 напівпровідників, а також стекол. Розглянуто тео­
ретичні моделі, що пояснюють ці факти.

Другий розділ присвячений розгляду енергетики речовини та 

структурних моделей дефектів в кристалічних та склоподібних мате­
ріалах. Детально аналізуються досягнення та відмінності підходів, 
що виходять з перших принципів: кластерна модель, адіабатичний по­
тенціал, рівняння Шредінгера, та емпіричних, які грунтуються на 
знаходженні та табулюванню термодинамічних параметрів речовини, як 

наприклад, ентальпія, ентропія. Умовно їх можна класифікувати як
фізичний та хімічний підходи, позаяк останній є універсальним

щодо хімічного та фазового складу речовини. Він може стати основою 

єдиного підходу для описання структурних перетворень в твердих 
тілах. В Його рамках спосіб знаходження (квантування) енергетично­
го спектру речовини Сєі> можна пов’язати з її атомними та хімічни­

ми константами.Це дозволяє побудувати енергетичний спектр струк­
турних станів аморфних та кристалічних матеріалів, проаналізувати 
наближення, допущені при його побудові. В рамках запропонованого 
підходу метастабільні стани речовини відрізняються положенням на 
енергетичній шкалі та набором конфігураційних координат. Останні

можна характеризувати наборами атомів з різною енергією зв'язку
("кольором”) в структурі.
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В підрозділі 2.1 деталізуються основи фізичного та хімічного 
підходів до описання основного стану, в якому сумарна енергія ре­
човини мінімальна. Наявність зовнішніх факторів приводить до появи 
квазічастинок (електронів, фононів), чи дефектів, що збільшують 
його енергію. Напівпровідник переходить в збуджений стан. На прик­
ладі речовини, що має валентні пз- та пр- орбіталі показано, що 
при знаходженні одноелектронного спектру представлення про наяв­
ність направлених хімічних зв'язків між атомами приводять до тако­
го * результату як при розв"язку рівняння Щредінгера. Використан­
ня хіміко-структурного підходу дозволяє пояснити корреляцію дея­
ких фізичних, хімічних властивостей та атомних констант, пов'яза­
ти енергію речовини з числом, типом 1 енергоємністю хімічних
SB"K3K1B.

В підрозділі 2.2 на основі літературних даних протабульовано 

енергетичні константи речовини та детально аналізується кореляція 
типу •'склад-властивість". Об'єктом дослідження є напівпровідники, 
енергія зв"язку в яких адитивна по енергії розриву хімічних зв'яз­

ків, чи утворення дефектів. Доцільність параметризації значень 
енергії розриву одиничних зв"язків типу 2а_в обумовлена складністю 
їх розрахунку, виходячи з перших принципів. Дійсно, енергія хіміч­
ного зв-язку складає малу (~0.І %) долю загальної енергії криста­
лу, а точність розрахункового методу, наипиклад, Хартрі-Фока знач­
но гірша (~2-3 %). Енергію розриву гомозв"язків можна визначити із 
спектрометричних даних та ентальпії атомізації, а, відповідно, для 
гетерозвиязків її можна оцінити по формулі Полінга:

ea-a=(ea-a+2B- B)/2+ 1- 06 (хд-хв)2-о.об (хд—хв)*, еВ,

де хд в- відповідні електронегативності елементів А та В. Наявні 
дані свідчать, що енергія звиязку речовини в значній мірі визначає 
її фізичні властивості, в тому числі й PC. Приведено дані про зв"я 
зок енергії кристалічної гратки та теплоти утворення, температури 
плавлення, молярного об"ему схожих сполук. Має також місце корре- 
ляція між шириною забороненої зони Bg та ентальпією плавлення, се­
редньою атомною теплоємністю та показником заломлення в ізовалент- 

них сполуках. Дослідження опромінених напівпровідників встановило 
залежність порогової енергії зміщення катіона та енергії звнязку
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структури для напівпровідників а-,В5, та температури стадій відпа­
лу РД від температури ДвОая. Представление наявні методи класифі­
кації неметалічних матеріалів по степені їх PC згідно шали юн- 
ності хімічного зв'язку.

В підрозділі 2.3 розглянуто основні представлення енергетики 
метастабільних станів в матеріалах, а також правила квантування 

спектру для кристалічних (підрозділ 2.3.1) та аморфних (відповідно 
2.3.2) напівпровідників. Для оцінки енергії утворення дефектів і- 
го сорту можна використати модель валентних звиязків (напівпро­

відники), чи модель порожнини в жорсткому середовищі (метали).Важ­
ливою енергетичною характеристикою дефекту є величина потенціаль­

ного бар"єру Vlt що перешкоджає релаксації РД в початковий стан та 
визначає область його нестабільності в кристалі. Сукупність зна­

чень задає потенціальний рельєф напівпровідника з РД. Це ж
справедливо для аморфних напівпровідників. В підрозділі аналізую­
ться методи розрахунку виходячи з перших принципів; метод
квазімолекулярних комірок, функцій Гріна, кластерне наближення.Хо­

роші результати для енергетичних параметрів простих та окладних рд 
дає метод двохелектронних функцій,- геміналей, запропонований Тол- 

пиго К.Б. Гемінальний підхід встановлює зв"язок між підходами,що 
базуються на одноелектронному наближенні та методом молекулярних 
орбіталей, що використовується в квантовій хімії.

В разі аморфних (склоподібних) матеріалів ( підрозділ 2.3.2) 
енергетичний спектр {є1> можна визначити, досліджуючи можливі "пе­
реключення" гомо-, гетерозвиязків. В основному стані число гетеро- 
зв"язків максимальне, збудження (бондіон) виникає при анігіляції 
2-х гетеро- та утворенні такого ж числа гомозвиязків. Запропоно­
ваний підхід не заперечує наявних структурних моделей, що поясню­
ють властивості халькогенідних стекол (ХС). Детально розглянута 
хімія дефектів в ХС, аналізуються представлення про пере-, чи 

недокоординовані атоми (пари зі змінною валентністю), мягкі атомні 
конфігурації (Клінгер Ы.1., Ясковець І.І), що пояснюють можливість 
"переключення" гомо-, гетерозв"язків в ХС.Перспективним є тополо- 

гоматематичне моделювання (Шпотюк 0.1.) структурних перетворень ХС 
В підрозділі 2.3.3 отримані результати покладено в основу єди­

ного підходу для знаходження спектру {ej} структурних станів в на­
півпровідниках*
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де nj=0,I. Bj- має зміст енергії утворення дефекту 1-го сорту 
для кристалу, чи бондЮна в ХС. Це дозволяє використати математич­
ний апарат теорії багаторівневих систем для описання структурних 
перетворень в твердих тілах.

g третьому розділі на основі представлення про статистичну 
нееквівілентність атомів з різною енергією зв"язку показано спосіб 
побудови статистики структурних станів в аморфних та кристалічних 

напівпровідниках. Запропонований підхід дозволяє більш детально 
враховувати сорт атомів речовини, енергоємність та число валентних 
зв'язків, можливість кластеризаці! РД. На основі розрахованих тер­

модинамічних функцій досліджено характер упорядкування структурних 
станів в напівпровідниках та проводиться співставленая з даними 
розрахунку в моделі "граткового" газу. Через формулу s = k ln(gi), 
де s- конфігураційна ентропія речовини, g1- статвага 1-го енерге­
тичного рівня, встановлено зв"язок термодинамічного та статистич­

ного методів.Показана, що використовуючи багаторівневу модель мож­
на встановити еквівалентність термодинамічного та кінетичного (для 
N- рівневої системи, стаціонарний випадок) підходів для досліджен­
ня особливості температурного заселення рівнів є±. Введено пред­
ставлення про комбінаційне та топологічне виродження структурних 
станів в твердих тілах.

В підрозділі 3.1 розглянуто принципи побудови основних ста­
тистик для багаточастинкових систем. Знання спектру {ві} та вирод­

ження рівнів ̂  дозволяє визначити статистичну суму:

Z = 2 ехр(є4/М')
і 1

та інші термодинамічні функції, похідних від них. Знаходження g1 є

важливою задачею статистичної фізики, позаяк визначає всі відмі­
ни між статистиками Максвела-Больцмана, Бозе-Ейнштейна та Фермі- 
Дірака. Детально розглянуті наявні статистики точкових дефектів в 
твердих тілах: наближення "граткового" газу, структурні моделі Кі- 
кучі, вакансійних комплексів. їх особливістю є позиційний принцип 
при знаходженні виродження структурних станів в твердих тілах, що, 
наприклад,в разі дефектних комплексів занижує величину ентропіИно­
го члену при розрахунку термодинамічних функцій.
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В підрозділі 3.2 при знаходженні виродження структурних ста­
нів напівпровідників використовується комбінаторика кольорових 
куль та урнова модель, коли а , -  знаходиться як число розташувань N 
атомів по 1-групах кольорових куль, "ємністю" кожна п1. Причому, 
одному енергетичному стану може відповідати ряд "кольорових" 
наборів атомів {г }̂, врахування яких при знаходженні s приводить 
до нового типу виробжэння, названного нами комбінаційним. Розра­
хунки термодинамічних функцій для аморїеих матеріалів ( підрозділ 
3.2.1) проведені для бінарного складу АдВ-̂, де координаційні 
числа атомів А та В рівні.відповідно а, т. Кількісні дані отримані 
на прикладі кластеру.що містить н атомів (n~I04-I06). Проводить­
ся співставлення даних розразунку з результатами, отриманими, на­

приклад, при використанні імовірного набору атомів А (В), що ма­

ють і и)-гетерозв"язкіз- ^ (Ij)ї

К±= zt/az-UJiJX^O-a)*-1. I-j=z!/((z-j)!J!)О-оО̂а2- .̂

Структурні особливості ХС, режими їх синтезу можна врахувати, зво­
дячи обмеження на число та тип "кольорових" наборів до­

сліджено їх вплив на значення термодинамічних функцій та характер 
заселення рівнів Сє±> для складів типу isa (S,Se)1_a .B випадку кри­
сталічних напівпровідників, підрозділ 3.2.2, розглянуто дефектні 

кристали та тверді розчини (ТР) типу А ва сІ-а‘ Підрозділ носить 
методичний характер. Так, в випадку дефектних кристаліз досліджу­
ється збіжність результатів розрахунку термодинамічних функцій в 

залежності від розміру моделюючого кластеру N. Ця проблема пов’я­
зана з редукцією наборів РД {п }̂ до одного,чи декількох, що дають 

максимальний вклад в ентропію. В разі ТР показано можливість 

врахування валентності z атомів (z=2-4) при розрахунку термодина­
мічних функцій. Аналізується також точність знаходження внтропгй 
ТР при врахуванні всіх "кольорових" наборів {о̂}.імовірного набору 
та набору, що дає максимальний вклад в ентропію.

Дефекти, об"єднані в кластери (краплини) різного об’єму !к ре­
алізують різні фізичні стани речовини. Тому, в підрозділі 3.3 до­
сліджуються способи врахування виродження (топологічного) напів­

провідників з дефектними кластерами.В разі, коли є РД лише одного 

сорту,виродження 1-го енергетичного стану можна записати з вигляді
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gi = W1 *2* де:
w^Ni/fn^N-r^)!), W2=Z П1!/(1к!Нк (Nk!)X ).

Тут сумування проводиться по всіх наборах кластерів, кількістю Nk= 
nj/ijj.. При Еаявності точкових РД (ік=І) чи однієї каверни (ік=пі) 

*1 .Величина * і- визначає ступінь ідентичності дефектних ка­
пель, та РД. Показано, що умові адитивності ентропії системи по 
числу атомів N задовольняє рівність і*і. Приведено значення тер­
модинамічних функцій та досліджено стійкість речовини при наявнос­
ті дефектних кластерів. Результати свідчать про можливість існу­
вання рівноважних розмірів РД. Одній і тій же величині запасеної 
енергії в речовині, внесеної радіацією, може відповідати набір 
станів, що відрізняються як сортом РД, так і способом їх кластери- 

ризаціі.
В підрозділі 3.4 приведено дані розрахунку основних термоди­

намічних функцій складних (аморфних та кристалічних сплавів) і де­
фектних напівпровідників: вільної та внутрішньої енергії, конфігу­
раційної енртропії, теплоємності С(Т). Розрахунок, як правило.про- 

водився на прикладі кластеру, що містить ІО6 атомів. Використання 
"кольорової" статистики дозволяє більш детально врахувати будову 
та координацію атомів при розрахунку термодинамічних функцій. По­

казано, що температурний хід С(Т) має пік при кТ ~ Д/2,де для сте­
кол А визначається різницею енергоємності гетеро,- гомозв"язків, 
для кристал і в-енергі єю утворення РД та способами їх кластеризаці ї. 
Наявність кластерів РД зміщує положення піку С(Т) в область висо­
ких температур та, як показано розрахунками, збільшує стійкість 
речовини.

Четвертий розділ присвячений кінетичній теорії радіаційно- 
стимульованих перетворень в напівпровідниках, поясненню власти-, 
востей напівпровідників, опромінених великими дозами. Для дослід­
ження заселення рівнів Ej необхідно знання функції розподілу 
Тому показано спосіб розв"язання системи кінетичних рівнянь для 
без та при наявності радіаційного поля, досліджено стійкість речо­
вини з РД в постійних полях випромінювання. В останньому випадку 
розраховано як функцію розподілу fiG, так і термодинамічні функції 
напівпровідника з РД. Припущення про можливість кластеризаціїРД в 
постійному полі випромінювання використовується для інтерпретації 
даних дослідження оптичних властивостей опромінених напівпровідни-
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К ІВ А ^ 5 .

В підрозділі 4.1 аналізується система кінетичних рівнянь для 
знаходження ї±. Кінетичні коеффіцієнти такої задачі вибираються, 
щоб задовольнити принципу детальної рівноваги. Особливістю даної 

задачі є велике ГІО24) число рівнів, а також б-подібна залежність 

їх статваги g1 від розміру моделюючого кластеру N. Розглядається 
стаціонарний випадок.Показано можливість використання діаграмно: 
техніки для знаходження fiQ. Як критерій радіаційної міцності ре­

човини для даного поля випромінювання запропоновано приняти рівно­
важну концентрацію РД- по відношенню до деякої еталонної речовини, 

наприклад.кремнію. В рівноважному стані степінь дефектності напів­
провідника визначається параметрами радіаційного поля, температу­
рою та хіміко-структурними константами речовини. Отримані резуль­

тати дозволяють якісно інтерпретувати приведені раніше дані про 
вплив фазового та хімічного складу на PC напівпровідників. Показа­
но, що наявність радіації збільшує ефективну температуру речовини, 
чи зменшує величину потенціальних бар"єрів між її метастабільними 
станами. Детально розглянуто вплив параметрів радіаційного поля 

(інтенсивність потоку частинок, перерізу утворення, відпалу РД) на 
PC речовини.

В підрозділі 4.2 досліджено температурну залежність термоди­

намічних функцій речовини (один сорт РД) в постійному радіаційному 
полі.Особливість їх поведінки визначається асимптотиками при Т ■* ® 
та 0 . Коли в високотемпературному наближенню тепловий рух РД по­

давляє ефекти, обумовлені наявністю радіаційного поля, то а остан­
ньому випадку- встановлюється рівновага, яка визначається лише кі­
нетикою генерації та аннігіляції РД. Показано, що при:

- V *  А *  - А *
І 0 а + (Д + V) G2 є л < У 01 , 

де Д =Д/кї,у =У/ю, Д,у- енергетичні параметри РД, о1 2- кінетич­
ні коефіцієнти, що характеризують швидкість утворення (відпалу) 
РД мають місце від'ємні значення теплоємності СЦ(Т). Це свідчить 
про можливість перетворення енергії радіаційного поля в теплову 
при охолодженні напівпровідника з РД. Вказаний процес має резонан­
сний характер, а положення піку CQ(T) в області від"ємних темпера- 
температур залежить від енергетичних констант речовини та парамет­
рів поля. Таким чином, запропонований підхід дозволяє розрахувати
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зміну термодинамічних функцій кристал; дія різного заселення рів­
нів структурних станів —{є1>.

В підрозділі 4.3 розглядається спонтанна кластерізація РД в 
напівпровідниках при опромінюванні. Незважаючи на термодинамічну 
стійкість дефектних кластерів в речовині, в реальних умовах наяв­
ність кластерів можливе при одночасному виконанню ряду вимог. Так, 
враховуючи рекомбінацію РД,- кластеризація їхможе відбуватися 
лише при досягненні критичної концентрації Ст. Існують обмеження 

на константи "прилипання", чи розпаду дефектних кластерів. Відкри­
тим також є питання про характер кластеризаці1. Це може бути спон­
танне перетворення в системі РД типу фазового переходу. Тому дос­

ліджено систему кінетичних рівнянь для концентрації точкових РД, 
дефектних кластерів. Вважається, що імовірність утворення останніх 
визначається частотою зустрічі декількох РД, що дозволяє описати 
широке коло критичних явищ. Розрахунок свідчить, що при певних 
значеннях параметрів кінетичниі рівняннь має місце нестабільність 
розв-язків типу біфуркації, т.т. спонтанна кластеризація РД. Ре­
зультати використані для пояснення оптичних досліджень кристалів 
GaP, легованих Zn.Te опромінених до флюенсів Ф=І0І7-І018 см_2.Слід 
зауважити також про аномальний характер дозових залежностей елект­
ропровідності на цих же кристалах, що також можна пояснити в рам­

ках моделі кластерів РД.
В п"ятому розділі досліджуються радіаційно- стимульовані пе­

ретворення в склоподібних напівпровідниках. Показано, яким чином 
можно встановити залежність положення речовини на енергетичній 
схемі {Ej} та її фізико-хімічними властивостями. Використовуючи 
принцип адитивності Мюллера можна не лише прогнозувати властивості 

ХС, але й амплітуду їх зміни (адаптацію), наприклад, під дією ра­
діації. Зокрема встановлено наявність екстремальних складів ХС, в 
яких така зміна може бути максимальною. І, нарешті, структурні пе­
ретворення можуть приводити до акумуляції енергії в ХС, причому 
природа явища відмінна від, наприклад,ефекту Вігнера в кристалах. 
Досліджено енергоємність структурної сітки в залежності від складу 
ХС без та при наявності "обірванних" хімічних звиязків.

В підрозділі 5.1 розглянуто "хімічні" представлення про стру­
ктурні моделі ХС. В 60-1 роки в роботах Р.Л.Ыюллера обгрунтовано 
представлення про елементарні структурні сегменти,які були названі
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структурними одиницями (с.о,). Вони дозволяють описати структурну 

сітку та ближнії порядок розташування атомів ХС. Можливість вве­
дення с.о. в ХС обумовлена наявністю короткодіючих сил між атомами 
Наявність різних рівнів структурно! організації ХС, на яких проце­
си однаково! природи можуть відбуватися з різною швидкістю спів­
ставимо з числом та типом структурних сегмент1в.Тему кінцевий стан 
ХС не е однозначною функцією тиску, температури та інше, а визна­
чається часом, на протязі якого скло переходить з розплаву в мета­
стабільний стан {Rj,). Не свідчить, що ХС є адаптивними матеріалами 
властивості яких визначаються не лине хімічним складом, але й ря­
дом зовнішніх факторів. Згідно принципу адитивності Мюллера, фізи- 

ко-хімічний параметр П можна визначити з формули, що містить чле­
ни, які відповідають вкладам від відносного числа с.о.:

П = 2 II jlc.o.l j,

де П}- значення параметру П, перераховане на с.о. 1-го сорту. В 
дальнійшому, розрахунок проводиться на прикладі бінарних складів 
ХС типу AqBj^. Так, с.о. АдХ^^ відповідає структурній формулі 
елементарного сегменту, що містить а-атомів модифікатора,р- атомів 
халькогенів, а ш та п, відповідно, !х валентність, чи координацій­
не число. Розрахунок показує, що умова повноти с.о. для описання 
структури ХС задовольняється коли їх число дорівнює числу різних 
гомо-, чи гетерозв"язків. Приведемо приклади деяких с.о.: система 

AeaSe1_<x, тип с.о SeSe2/,2, AsSe^» ^ ^ 3/3• система
Qe^Se1 , C.O.SeSeg/2» OeSs^g, G&^G^y^G&^y^t •

В підрозділі 5.2 приводяться числові дані про концентраційну 
залежність радіаційно- стимульованих перетворень в бінарних скла­
дах ХС типу АдВ .̂ Число незалежних с.о., що складає для цього 
випадку повний набір дорівнює 3. Розрахунок проведено для деяких 
наборів с.о., що дозволяють описати структуру матеріалу та оцінити 
фізико-хімічні властивості. Так, для хіміко-структурної формули: 

aiAJim/m 'V^m/n а3ЗБп/в м1ж параметрами е .̂іИ.З і, наприклад,чис­
лом гвтероз"язків xg мае місце слідуючий звяязок: 

a 1 = (m Nq -Z j ,)  n /СЦ , с ^ ^ п / г / С Ц  , O j= (n  N ^XgJm /O i ,0 1=шпН+х2 ( п - и ) ,  
а максимальні зміни фізико-хімічних властивостей припадають на 
склад: авх=п/(п+ш).Для хіміко-структурної формули:

(т-1 )/п З̂ввп/т'де:
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P1 = (NQ (m-1)-*2 ) n/Qg/OB-l). p2 = Xgn/Qg/On-n),

P3=(n N(1-a)-Xg)/Qg, Qg^n N-Xg, 
а екстремальний склад tiex=n/(m+n-i). І, нарешті, коли хіміко-

структурна формула ХС: 71А2В2(т-1 )/п Ь т̂/п W n ’™  м1я паРа_ 
метрами ji та xg такий з8мязок:

71 = (2mNa-2 X2 )/Qj . Т2 = (4(Xg-(m-1)Va )/Qj,
73 = (n Nd-cO-Xg)/^, Oj = Na(4-2m-n)+n N + Xg, 

тут авІ=п/(пн-n).Параметра а 1г р 1#7 j залежать від числа гете- 
розвнязків х 2та не залежать від розміру моделюючого кластера N. 
Причому,

2 а, = 2 р, *= 2 7, = 1.
I і I і і 1 

Вказані формули дозволяють дослідити зміну с.о. при радіаційно-
стимульованих перетвореннях стекол, поскільки при цьому змінюється 

ЧИСЛО ГЄТЄроЗВ"ЯЗКІВ Х£* Аргументи шодо вибору потрібної хіміко- 
структуної формули ХС дає експеримент, наприклад, для складів As-S 
аех=о.4-о.5. Амплітуда зміни адитивного параметру ХС визначається 
як різниця міх значеннями П, отриманими для максимально та міні­

мально насиченими гетерозвиязками. Для прогнозування фізико- хіміч­
них властивостей стекол використовувалися експериментальні зна­
чення мікротвердості, показника заломлення та інше. Розрахунок 
проводився для моделей, що допускали як максимальне насичення ге- 
терозвнязхів,чи їх імовірний розподіл в експериментальних зразках. 
Приведемо аналітичні вирази.наприклад,для густини складів Asas1_a , 
отримані по методу наймелших квадратів. Так, експериментальна за­
лежності густини для AsaS., описується рівнянням:

РеІр = 2.923 a + 1.99? (Г/см3).
Амплітуду зміни р при радіаційно-стимульованих перетвореннях можна 

визначити, маючи розрахункові дані, отримані для складів з макси­
мально та мінімально насиченими гетерозв"язками: 

р1 = 2.912 a + 2.00 (г/см3),
= 1.75 a + 2.06 (г/см3 ).

Коефіцієнт корреляції для вказаних виразів не гірше 0.997. Анало­

гічним чином можна оцінити, наприклад, концентраційну залежність 
амплітуди показника заломлення ХС AsaSe1

Лп = (70.509 a - 7.46) Ю ~\ a s 0.4.

Таким чином,використовуючи принцип адитизності Мюллера можна
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прогнозувати ряд фізико-хімічних параметрів та амплітуду їх зміни 
при дії зовнішніх факторів.

В підрозділі 5.3 досліджується проблема акумуляції енергії 

при структурних перетвореннях в ХС. Зміна фізико-хімічних парамет­
рів стекол під дією світла, р-, 7- чи п- випромінювання е резуль­
татом акумуляції енергії випромінювання, як це має місце при дії 
радіації на кристали. Коли в останньому випадку величину поглину­
тої енергії можна оцінити, виходячи з дефектного механізму (ефект 
Вігнера), то для стекол необхідно враховувати структурні фактори, 

характерні для полімерних матеріалів. Запропонований підхід дозво­
ляє врахувати в ХС "обірвані" хімічні звнязки, що складно для ме­
тодів, які виходять з перших принципів.Суть методу в тому, що "пе­

реключення" гомо-, гетерозвиязків змінює степінь іонності та вели­
чину енергії зв"язків речовини. Наявність "обірванних" зв"язків 
зменшує питому енергію зв'язку скла.Розрахунок проводиться на при­
кладі складу ХС GeQs1_a, що має найбільшу різницю електронегатив- 
ностей. Величина енергії, яка може акумулюватися, визначається як 
різниця енергії зв"язку ХС без та при наявності гомозв"язків 

AS = EfO.Xg.O) -

Д е ^ ( ^  , і 2 . ї з ) = ( ® ц в _ о в  ^ i+ ^ G e -S  1 2 +3% -в  Ъ ^ С В . '  ® СВ.=Я *1 + а ) , а  
1 АВ дорівнює:

AS = AEq
4a/( 1+а) 0 s a s 1/3

2(1-а)/(1+а) 1/3S a s 1
Екстремальний склад скла при наявністі "обірваних" зв"язків можна
записати як Ge„ s,__ , де:

aeit
aeff = (1-^2 )/(3_г2"Т1 

відносна доля "обірваних'звнязків атомів Ов та s, відповід­
но. Причому, при та a^fStOQ.npH ^г .̂де <^=1/3-
значеня екстремального складу ХС при відсутності "обірваних" зв"я- 
зків. А енергію, яка може акумулюватися в склі знаходиться як:

** = (2 a Т1 + V s (1^ >  V  / (1чв> +

♦Дїо[
4 a d - ^  )/(1+а) о s a s aefr

2 (1-а)(1-г2)/(1+а) aeffs a s  1 .
Приведено також вирази для визначення екстремального складу в
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потрійних складах ХС як а також для довільної кількос­
ті компонент. Показано, що збільшення числа компонент скла змен­

шує його енергоємність.
§ розділі 6 досліджується вплив структурної анізотропії на 

радіаційну міцність напівпровідників. Як вказувалося раніше, шару­
ваті як inSe, BiTej, CaS, чи ланцюгові- SbSJ, BlSej кристали мають 
високу PC. Представляє інтерес дослідити фізику процесів, що виз­
начають PC напівпровідникових нздграток. Відомо, що ван-дер-вааль- 
совяй простір в сильноанізотропних кристалах (САК) є місцем пере­
важної локалізації доміакових атомів. Як показано, динаміка РД в 
міжшаровому (-ланцюговому) простору визначає PC таких матеріалів, 
а такох характер зміни анізотропії фізико-хімічних властивостей, 
наприклад, шляхом утворення "ковалентних" мостиків. І, нарешті, 
показано, що шляхом радіаційної обробки можна "виключити" зонний 
механізм провідності перперндакулярно шарам (ланцюгам) кристалів.
Це х саме має місце для надграток.

В підрозділі 6.1 розглянуто особливості динаміки носіїв стру­

му в природних та штучних анізотропних структурах. Ці властивості 
в значній мірі визначають характер кінетичних явих в опромінених 

шаруватих та ланцюгових структурах. Приведено аргументи щодо вибо­
ру модельного спектру носіїв струму в таких структурах та гаміль- 
тоніану електронної підсистеми в представленні вторинного кванту­
вання. Для напівпровідникових надграток встановлено критерій, що 
пов"язує можливість спостереження в них квантових ефектів з техно­
логічними флуктуаціями параметрів шарів Ad:

\ ia2/d s a(d)/jH, 

де N,d- відповідно, число та період шарів, 0.75 < a <1. Неліній- • 

ність енергетичного спектру носіїв струму» наприклад, в шаруватих 
кристалах обумовлює особливості їх кінетичних коефіцієнтів. Приве­

дено дані розразхунку та співставлеяня з експериментом магнітної 
сприйнятливості, електропровідності шаруватих кристалів, обговорю­
ється їх анізотропія та нелінійний характер. Нелінійність спектру 
носіїв струму таких матеріалів, а також то, що вони дозволяють 
описувати редукцію від 3D до 2D (ID) електронного газу проявляєть­
ся на їх термодинамічних функціях. Приведено дані розрахунку віль­

ної енергії, ентропії, електронної теплоємності, використовуючи
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слідуючі формули:

Cv=«J/«,=/egCA(е )/41еТ ah* ((£-ц)/2кТ) (лц/«Т+ (є-ц)/Т)d£,
Т ^ 00 AD

S(T)=/dT Су/Т, Пд^вд Є̂ЖЄ-ЮйЄ, O^egg^CeJfte-UJde.

?=о-аг.
Показано, що при переході від Зіь до 2D-динаміки електронів дося­
гається найбільш іновірна (максимум S) та найбільш стійка (мінімум 
?) конфігурація електронного газу в таруватих структурах.

Підрозділ 6.2 присвячений дослідженню локалізації РД та проб­
лемі "ковалентних містків" в САК. РД. хаотично розташовуючись в 
ван-дер-ваальсовому просторі САК, можуть вступати в ковалентний 
зв"язок з атомами сусідніх шарів (ланцюгів). Утворені таким чином 
"ковалентні містків" можуть суттєво зменшувати анізотропію фізич­
них властивостей САК. Розраховано енергетичний спектр та аналізу­
ються електричні властивості шаруватих кристалів для малих (с<<1) 
та значних концентрацій "ковалентних містків". Показано, що наяв­
ність "ковалентних містків" приводить до появи домішкою! підзо- 
ни, параметри яко! визначаються характером взаємодії РД та атомів 
шарів, а тако* до перенормування початкового спектру САК.

В підрозділі 6.3 розв'язана задача про вплив розмірних ефек­
тів на характер рекомбінації РД в шаруватих кристалах без та при 
наявності постійного радіаційного поля. Розглянуто реакцію типу А 
+ В = 0, причому швидкість рекомбінації РД, вважається, спадає з 
віддалю г між ними: ш(г)=*0ехр(-г/а).Розрахунок свідчить, що ефек­
ти шаруватості можуть суттєво (~5-І0 раз) збільшувати швидкість 
рекомбінації РД. Показано також, що процес акумуляції РД в шарува­
тих кристалах більш чутливий до параметрів радіаційного поля, ніж 
в кристалах з кубічною граткою. Причому, при збільшенні анізотро­
пії САК зростає можливість акумуляції РД в радіаційних полях, що 
відрізняє вказані кристали від кубічних.

І, нарешті, в підрозділі 6.4 розглянуто вплив параметрів ха­
отичних полів РД на динаміку носіїв струму в САК. використовуючи 
критерій Іоффе-Регеля. Згідно нього довжина вільного пробігу не 
може бути меншою параметра кристалічної гратки. Позаяк в САК па­
раметри гратки відрізняються, слід сподіватися на особливості кі­

нетичних явищ в них при опромінюванні. Розрахунок проведено для
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моделі, кави носії струму мають еліпсоїдальний спектр, а також при 
врахуванні можливості "розкриття" ізоенергетичних поверхонь.В пер­
шому разі показано, що для локалізації носіїв струму необхідні бі­
льші (менші) значення амплітуд хаотичного потенціалу РД перпендику­
лярно (вздовж) шарів, ні* в ізотропному випадку. Показано, що при 
врахуванні ефектів шаруватості, змінюючи ступінь виродження но­
сіїв струму або розвпорядкування речовини можна добитися їх лока­
лізації в шарах структури.

Розділ 2 розглядає методичні питання радіаційного вколери­

нгу: метрології радіаційних полів ЯФУ та основам радіаційної 
атестації напівпровідникових матеріалів. Розробка цих питань важ­

лива для створення банку даних про фактичну PC матеріалів як осно­
ву для створення PC апаратури. Матеріал грунтується на досвіду ро­
біт по радіаційній aTecfanil матеріалів та приладів космічного та 
спеціального призначення, що проводилися на базі мікротрону МЗО 
IBS (раніше УкВ ІЯД) АН України в І985-І99І pp.

В підрозділі 7.1 обговорюються питання дозиметричного супро­
воду атестаційних експериментів, що передбачає досліждення методів 
інтегрального потоку (флюенсу), щільності потоку, енергетичного 
спектру електронів, нерівномірності опромінювання по перерізу пуч­
ка ядерних частинок та визначення точності цих методів. Інша група 
питань, що підлягає атестації повиязана з просторово-часовими та 
енергетичними характеристиками радіаційного поля. І, нарешті, пре­
дметом атестації є експлуатаційні характеристики ЯФУ, що впливають 
на просторово часові та енергетичні параметри радіаційного поля та 
визначення їх допустимих відхилень, що забезпечують при опромінен­

ні Підтримання енергії та щільності потоку з заданою похибкою.
В підрозділі 7.2 теоретичні заключения, отримані в попередніх 

розділах, покладені в основу запропонованої схеми радіаційної пас­
портизації матеріалів по степені їх PC, що включає в себе: обгрун­

тування та вибір критеріальних параметрів, по яких проводиться 
атестація та умов її пройедення. Роботи по радіаційній паспортиза­
ції матеріалів та створенню відповідного банку дятгт мають включа­
ти слідуючі етепи: вибір параметрів атестації речовини (по елект­
рофізичних, оптичних, механічних властивостях); атестація полів 
опромінювання ЯФУ; поведения атестаційних вимірювань критеріальних 

параметрів (під час опромінювання, високо-, низькотемпературні ви-
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тривання та інше) і, нарешті, отримання числових значень, ао ха­
рактеризують амплітуду зміни парамерів речовини', та релаксаційні 
властивості.

taBQBBi результати і£ висновки.
1. Залежність залишкової дефектності речовини від умов опроміню­
вання як параметрів радіаційного поля, температура та інше свід­
чать про умовність поняття PC. З одного боку це вказує на широкі 
можливості радіаційної технології, позаяк є великий набір техноло­
гічних параметрів: енергія, щільність потоку ядерних частинок, 
температура опромінювання та термообробки для модифікації власти­
востей матеріалів, чи синтезу нових. З іншого- вимагає розробки 
основ радіаційної паспортизації матеріалів для створення банку 
даних про PC матеріали, який необхідний для цільової возробки PC 
апаратури.

2 . Ніцність та особливості хімічної будови речовини впливають як 
на швидкість введення, так 1 на стійкість РД до термічного та ра­
діаційного відпалу. Про це свідчить наявність PC матеріалів серед 
кристалічних (сильноанізотропні, дефектні матеріали, алмаз, 
корунд) та аморфних , наприклад. ХС, які суттєво відрізняються по 
механічній міцності.
3. Запропоновано єдиний підхід в якому основний та метастабільні 
стани матеріалів: кристалічних чи аморфзих розрізняються величиною 
питомої енергії звнязку. Так, в основному стані відсутні дефекти 
чи "обірвані" хімічні зв"язки (кристали) або ж гетерозв’язки мак­

симально насичені (стекла). В разі едитивності енергії зв’язку ре­
човини по енергії утворення дефектів чи енергії розриву хімічних 
зв’язків можна записати прості правила для визначення (квантуван­
ня) енергетичного спектру структурних станів Енергетичний 
спектр {gj} має бути доповнений спектром {Tj} потенціальних барье- 
рів мі* ними, сукупність значень {ei,Yi) визначає енергетику мета­

стабільних станів в твердих тілах та кінетичні параметри переходів 
між ними.

4. Систематику структурних станів неметалічних матеріалів можна 
провести в рамках статистичного методу, який враховує нееквіва­
лентність атомів з різною енергіею зв’язку (т.т. "кольором") в ре­
човині. Тоді замість позиційного принципу при знаходженні вирод­
ження метастабільних станів: комбінаторики розташувань атомів
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(зв’язків) по "правильних" та "неправильних" вузлах (зв’язках) 
гратки можна використати урнову модель кольорових кульок. Особли­
вістю статистики, що отримана- можливість більш точного врахування 
хімічної будови речовини, типу РД та характеру їх кластеризаціІ.
Б. ХС є адаптивними матеріалами, наявність"мягких" атомних конфі­
гурації приводит до лабільності структурної сітки та можливості 

•переключения" гомо-, гетерохимических зв'язків под дією зовнішніх 
факторів. Використовуючи принцип адитивності ХС по сорту та числу 
структурних одиниць Мюллера можна встановити зв"язок між станом 
скла на енергетичній діаграмі {е̂} та фізико-хімічними властивос­
тями. Розрахунок свідчить про наявність складів ХС, амплітуда ін­

дукованої зміни параметрів в яких максимальна. Наявність "обірва­
них" хімічних зв"язків. а також обмеження числа с.о. Мюллера змі­
шує значення екстремального складу ХС. Результати розрахунку доз­

воляють також пояснити відносну температурну стійкість параметрів 
ХС.

6. Зміна фізико-хімічних властивостей ХС під дією випромінювання 
супроводжується акумуляцією енергії як цо має місце в кристалах. 
Коли в останньому випадку величину поглинутої енергії можна оці­
нити, виходячи з вакансійно-дефектного механізму, то для ХС слід 
врахувати "переключення" гомо-, гетерохімічних зв-язків. Наявність 
"обірваних" звиязків збільшує енергоємність структурної сітки сте­
кол. Показано, що максимальна величина радіаційної енергії може 
акумулюватися: а) в складах, де максимальна різниця електровгд'єм­
ностей атомів аморфних сплавів, б)- в складах, екстремальних по 

амплітуді, наприклад, радіаційно-структурних перетворень. Розра­
хунок свідчить, що в залежності від складу ХС при структурних пе­
ретвореннях може акумулюватися енергії ~ 10—10^ Дж/см .

7. Наявність постійного радіаційного поля приводить до стимульова­
них переходів між рівнями Єр що можна враіувати в методі кінетич- 

ниі рівнянь для визначення функції розподілу по рівнях є1. Має 
місце еквівалентність термодинамічного та кінетичного (стаціонар­
не радіаційне поле) підходів для визначення рівноважного стану 
речовини без та при наявності радіаційного поля, що дозволяє 
розрахувати основні термодинамічні функції речовини з точксвими 
РД в постійному радіаційному полі. Теоретично встановлено умови 
стаціонарного ефекту типу Вігнера: перетворення енергії радіацій­
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ного поля в теплову за допомогою дефектної підсистеми кристалу, чи 
внаслідок "переключення" хімічних зв’язків в стеклах. Б радіацій­
ному полі при перевищенні критичної концентрації точкових РД мо­
жуть утворюватися "дефектні" краплини .
8. Кількісною характеристикою PC матеріалів може служити ефективна 
температура Т*. що характеризує рівноважну концентрацію РД б ра­
діаційному полі (абсолютна характеристика) або ж по відношенню до 
ефективної температури речовини-еталону в цьому ж радіаційному 
полі (відносна характеристика).
9. Сильноанізотропні кристали є перехідним ланцюгом між впорядко­
ваними та не впорядкованими, між 3D та 2D (ID)- структурами, а їх 
властивості, в тому числі і PC, визначаються особливостями спектру 
електронного газу та динаміки РД. Характер взаємодії РД в міжшаро- 
вому(-ланцюговому) просторі визначає PC або, наприклад, зміну ані­
зотропії таких матеріалів внаслідок утворення "ковалентних мости- 
ків". Процес акумуляції РД в шаруватих кристалах більш чутливий до 
параметрів радіаційного поля, ніж в кристалах з кубічною граткою. 
Шляхом радіаційної обробки можна "виключити" зонний механізм про­
відності перпендикулярно шарам (ланцюгам) САК, чи напівпровіднико­
вих надграток.
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