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ÊÀÑÊÀÄÛ ÀÒÎÌÍÛÕ ÑÌÅÙÅÍÈÉ Â ÒÂÅ�ÄÛÕ ÒÅËÀÕ.ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÀß ÑÒÀÄÈßÈ. Ì. Äðåìèí a, Î. Â. Èâàíîâ a*, Â. À. Íå÷èòàéëî a,Í. Ì. Ñîáîëåâñêèé b, À. Â. Ñóááîòèí 
, Â. Ï. Øåâåëüêî aa Ôèçè÷åñêèé èíñòèòóò èì. Ï. Í. Ëåáåäåâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119991, Ìîñêâà, �îññèÿb Èíñòèòóò ÿäåðíûõ èññëåäîâàíèé �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê117312, Ìîñêâà, �îññèÿ
 Íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé è êîíñòðóêòîðñêèé èíñòèòóò ýëåêòðîòåõíèêè èì. Í. À. Äîëëåæàëÿ101000, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 9 èþíÿ 2003 ã.Èçó÷åíà ýâîëþöèÿ êàñêàäîâ àòîìíûõ ñìåùåíèé â òâåðäûõ òåëàõ. �àññ÷èòàíû ñå÷åíèÿ ïðîöåññîâ ïåðåçà-ðÿäêè, èîíèçàöèè è óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ àòîìîâ è èîíîâ, ó÷àñòâóþùèõ â ðàçâèòèè êàñêàäà àòîìíûõ ñìå-ùåíèé â âåùåñòâå. Ïðîâåäåí ó÷åò ý��åêòà ïëîòíîñòè ñðåäû. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëèëè âïåðâûåïðîâåñòè ìîíòå-êàðëîâñêèé ðàñ÷åò êîëè÷åñòâåííûõ õàðàêòåðèñòèê êàñêàäà, îñíîâàííûé íà çíàíèè ñâîéñòâýòèõ ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ïðîöåññîâ áåç èñïîëüçîâàíèÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ. Îòëè÷èòåëüíîéíîâîé ÷åðòîé ïðåäëàãàåìîãî ïîäõîäà ÿâëÿåòñÿ ab initio-ðàñ÷åò äåòàëüíûõ ñâåäåíèé îá àòîì-àòîìíûõïðîöåññàõ è èõ ïðàêòè÷åñêîå ïðèìåíåíèå ê àíàëèçó êàñêàäîâ àòîìíûõ ñìåùåíèé. Îïèñàí ïðîöåññ ñóá-êàñêàäèðîâàíèÿ è íàéäåíà ñâÿçü ÷èñëà ïàð Ôðåíêåëÿ ñ ýíåðãèåé ïåðâè÷íî âûáèòîãî àòîìà â øèðîêîìýíåðãåòè÷åñêîì èíòåðâàëå. Ýòî ïîçâîëÿåò â äàëüíåéøåì îïðåäåëèòü çàâèñèìîñòü ïðîöåññà óïðî÷íåíèÿêîðïóñíûõ ñòàëåé ðåàêòîðîâ îò äîçû îáëó÷åíèÿ è ïðîâåñòè ñðàâíåíèå ïåðâè÷íîãî ðàäèàöèîííîãî âîç-äåéñòâèÿ äëÿ ðåàêòîðîâ äåëåíèÿ è ñèíòåçà.PACS: 28.41.Ak, 28.52.Av, 31.15.Ar, 34.50.-s, 61.80.Az1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏðîáëåìà ïðîõîæäåíèÿ àòîìíûõ ÷àñòèö ÷åðåçâåùåñòâî èìååò äàâíþþ èñòîðèþ (ñì., íàïðè�ìåð, [1�3℄). Ïîíèìàíèå �èçè÷åñêèõ îñíîâ ïðî�òåêàþùèõ ïðîöåññîâ è òåîðåòè÷åñêèé ðàñ÷åò èõïîñëåäñòâèé ïðåäñòàâëÿþò íåñîìíåííûé ïðàê�òè÷åñêèé èíòåðåñ ïðåæäå âñåãî ñ òî÷êè çðåíèÿâîçìîæíîñòè ïðîãíîçèðîâàíèÿ ðàáîòîñïîñîáíîñòèêîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ ÿäåðíîé ýíåðãåòèêè.Ñåé÷àñ ñòàëî âîçìîæíûì ïðîâåñòè áîëåå äåòàëü�íîå ðàññìîòðåíèå. Ýòî îáóñëîâëåíî ïðîãðåññîì âêîìïüþòåðíûõ ðàñ÷åòàõ. Âî-ïåðâûõ, óäàëîñü ðàñ�ñ÷èòàòü ñå÷åíèÿ àòîì-àòîìíûõ ñîóäàðåíèé èñõîäÿèç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ è èñïîëüçîâàòü èõ äëÿ ìîäå�ëèðîâàíèÿ êàñêàäîâ àòîìíûõ ñìåùåíèé â òâåðäûõ*E-mail: ivanov�lpi.ru

òåëàõ. Âî-âòîðûõ, ìîæíî ïðèìåíèòü íîâûå ïîäõî�äû ê ÷èñëåííîìó ðåøåíèþ òðåõìåðíûõ óðàâíåíèéòåïëîïðîâîäíîñòè è ïåðåíîñà âåùåñòâà, ñâÿçàííûåñ âåéâëåò-àíàëèçîì, è òàêèì îáðàçîì èçó÷èòü òåð�ìîäèíàìè÷åñêóþ ñòàäèþ ïðîöåññà êàñêàäèðîâàíèÿ.Â äàííîé ðàáîòå ìû ðàññìîòðèì äèíàìè÷åñêóþñòàäèþ ïðîöåññà ðàçâèòèÿ êàñêàäà àòîìíûõ ñìåùå�íèé â æåëåçå. Ïîñëåäóþùàÿ òåðìîäèíàìè÷åñêàÿñòàäèÿ èçó÷åíà â [4℄. Â íàøåì ðàññìîòðåíèè ìûáóäåì èìåòü â âèäó ìåòàëëû, îáëó÷àåìûå íåéòðî�íàìè ñ ýíåðãèåé, äîñòàòî÷íîé äëÿ ïîâðåæäåíèÿêðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû. Ïîäîáíûé ïîäõîä, êàêáóäåò âèäíî èç äàëüíåéøåãî, âêëþ÷àåò êàê ÷àñòíûéñëó÷àé è îáëó÷åíèå âûñîêîýíåðãåòè÷íûìè èîíàìè.�àäèàöèîííîå âîçäåéñòâèå â ñàìûõ îáùèõ ÷åð�òàõ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé öåïü ñîáûòèé, íà÷èíàþùèõ�ñÿ ñ âçàèìîäåéñòâèÿ íåéòðîíà ñ ÿäðîì àòîìà òâåð�362



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 2, 2004 Êàñêàäû àòîìíûõ ñìåùåíèé â òâåðäûõ òåëàõ : : :äîãî òåëà, ïðèâîäÿùåãî ê îáðàçîâàíèþ ïåðâè÷íîâûáèòîãî àòîìà, ðàçâèòèÿ öåïî÷êè àòîì-àòîìíûõâçàèìîäåéñòâèé (êàñêàä), â ðåçóëüòàòå ÷åãî îáðàçó�þòñÿ îáëàñòè ñ ëèíåéíûìè ðàçìåðàìè îò äåñÿòêîâäî ñîòåí àíãñòðåì ñ ïîâûøåííûìè ýíåðãîâûäåëåíè�åì (òåðìîïèê) è êîíöåíòðàöèåé ïàð Ôðåíêåëÿ �àòîìîâ, âûáèòûõ èç ðåãóëÿðíûõ ïîëîæåíèé (ìåæ�óçåëüíûå àòîìû), è âàêàíòíûõ ðåøåòî÷íûõ óçëîâ(âàêàíñèè) [5�8℄. Äè��óçèîííîå ðàñïëûâàíèå êàêòåõ, òàê è äðóãèõ, îáóñëîâëåííîå ïîâûøåííîé òåì�ïåðàòóðîé â òåðìîïèêå, à òàêæå ãðàäèåíòîì õèìè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ñàìèõ òî÷å÷íûõ äå�åêòîâ, ïðè�âîäèò ê �îðìèðîâàíèþ â òâåðäîì òåëå ïåðåñûùåí�íîãî äâóõêîìïîíåíòíîãî ðàñòâîðà ìåæóçåëüíûõ àòî�ìîâ è âàêàíñèé. Åãî äàëüíåéøèé ðàñïàä èíèöèèðó�åò ýâîëþöèþ ýëåìåíòîâ ìèêðîñòðóêòóðû, ïðîÿâëÿþ�ùóþñÿ â îáðàçîâàíèè, ðîñòå è ïåðåïîëçàíèè äèñëîêà�öèîííûõ ïåòåëü ðàçëè÷íûõ òèïîâ è ýëåìåíòîâ äèñ�ëîêàöèîííîé ñòðóêòóðû, çàðîæäåíèè è ðîñòå òðåõ�ìåðíûõ âàêàíñèîííûõ îáðàçîâàíèé (ïîð), ¾ðàñòâî�ðåíèè¿ ñòàðûõ è îáðàçîâàíèè íîâûõ àíñàìáëåé ìåë�êîäèñïåðñíûõ �àçîâûõ âûäåëåíèé, äè��óçèîííîìïåðåíîñå ëåãèðóþùèõ è ïðèìåñíûõ àòîìîâ ñ îáðà�çîâàíèåì äèñëîêàöèîííûõ ¾àòìîñ�åð¿ è ¾ñåãðåãà�öèé¿ ïî ãðàíèöàì çåðåí è ò. ä. Ýâîëþöèÿ ìèêðî�ñòðóêòóðû, â ñâîþ î÷åðåäü, ïðèâîäèò ê ðàäèàöèîí�íî-èíäóöèðîâàííûì ìàêðîñêîïè÷åñêèì ý��åêòàì,òàêèì êàê èçìåíåíèÿ ýëåêòðî- è òåïëîïðîâîäíîñòè,îáúåìà, ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ, ðàäèàöèîííûé ðîñòè ò. ä.Ïðè ïîâûøåííûõ òåìïåðàòóðàõ (T � 0:4Tm, ãäåTm � òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ) â îñíîâå ðàäèàöèîí�íî-èíäóöèðîâàííûõ ý��åêòîâ ëåæèò èìåííî ðàñïàäïåðåñûùåííîãî òâåðäîãî ðàñòâîðà. Õîðîøî èçâåñò�íî, ÷òî îïèñàíèå ïîäîáíûõ ý��åêòîâ îñíîâûâàåòñÿíà óðàâíåíèÿõ äëÿ ñêîðîñòåé ðåàêöèé [9�13℄. Êðî�ìå êîíñòàíò, îïðåäåëÿåìûõ ñòðóêòóðîé è ñâîéñòâà�ìè ñàìîãî òâåðäîãî òåëà è òî÷å÷íûõ äå�åêòîâ, íåîá�õîäèìî çàäàòü ¾èñòî÷íèêè¿, ò. å. âû÷èñëèòü ñêîðî�ñòè ãåíåðàöèè òî÷å÷íûõ äå�åêòîâ è èõ îáùåå êîëè�÷åñòâî (îïðåäåëÿåìûå äîçîé è ýíåðãåòè÷åñêèì ñïåê�òðîì íåéòðîíîâ).Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè ñóùåñòâóåò îáøèðíàÿ ëè�òåðàòóðà, ïîñâÿùåííàÿ ðàçâèòèþ êàñêàäîâ â òâåð�äûõ òåëàõ [14�19℄. Ïðè ýòîì, îñîáåííî â ïîñëåä�íåå âðåìÿ, îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ îïðåäåëå�íèþ ÷èñëà ¾âûæèâøèõ¿ ïîñëå äèíàìè÷åñêîé (áàëëè�ñòè÷åñêîé) ñòàäèè è ñïîíòàííîé ðåêîìáèíàöèè ïàðÔðåíêåëÿ è èõ êëàñòåðîâ, ìîãóùèõ äàòü âêëàä â îá�ðàçîâàíèå ïåðåñûùåííîãî òâåðäîãî ðàñòâîðà. Â ðàì�êàõ ìîäåëè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, íå ðàññìàòðè�âàþùåé ïðîöåññû èîíèçàöèè àòîìîâ è çàõâàòà ýëåê�

òðîíîâ èîíàìè, ðàçûãðàíû êàñêàäû ñ ýíåðãèåé ïåð�âè÷íî âûáèòîãî àòîìà äî 60 êýÂ â òâåðäîì òåëå ñó÷åòîì êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû [18, 20℄.Îäíàêî ñóùåñòâóþò ðàäèàöèîííî-èíäóöèðîâàí-íûå ý��åêòû, ïðîÿâëÿþùèåñÿ ïðè òåìïåðàòóðàõîêîëî 0.3Tm, â îñíîâå êîòîðûõ ëåæàò ñîâåðøåííîèíûå ìåõàíèçìû. Îäíèì èç òàêèõ ý��åêòîâ ÿâëÿ�åòñÿ ðàäèàöèîííîå óïðî÷íåíèå ñòàëè êîðïóñîâ ðåàê�òîðîâ òèïà ÂÂÝ�, ïîäâåðãàþùåéñÿ îáëó÷åíèþ íåé�òðîíàìè ïðè òåìïåðàòóðàõ îêîëî 0.3Tm. �àäèàöè�îííî-èíäóöèðîâàííîå ðàçâèòèå àíñàìáëÿ �àçîâûõâûäåëåíèé, ïðèâîäÿùèõ ê óïðî÷íåíèþ ñòàëè, èíè�öèèðóåòñÿ ñóáêàñêàäàìè îïðåäåëåííîãî ðàçìåðà. Âñâÿçè ñ ýòèì îïèñàíèå ïðîöåññà ñóáêàñêàäèðîâàíèÿ(ðàçäåëåíèÿ êàñêàäà íà ðÿä ìåíüøèõ ñàìîñòîÿòåëü�íûõ êàñêàäîâ, êàæäûé èç êîòîðûõ îáëàäàåò îïðå�äåëåííûìè ïàðàìåòðàìè) è ïîñëåäóþùåé ýâîëþöèèîòäåëüíî âçÿòîãî ñóáêàñêàäà íà òåðìîäèíàìè÷åñêîéñòàäèè ñòàíîâèòñÿ íåîáõîäèìûì äëÿ ïîíèìàíèÿ êàêïðîöåññà çàðîæäåíèÿ �àçîâîé ÷àñòèöû, òàê è êèíå�òèêè ïðîöåññà óïðî÷íåíèÿ â çàâèñèìîñòè îò äîçû èýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà íåéòðîííîãî îáëó÷åíèÿ.Òàêèì îáðàçîì, â äàííîé ðàáîòå ïðîöåññû ðàç�âèòèÿ êàñêàäîâ ðàññìàòðèâàþòñÿ â îñíîâíîì ñ öå�ëüþ îïèñàíèÿ ñóáêàñêàäèðîâàíèÿ è îïðåäåëåíèÿ ïà�ðàìåòðîâ ñóáêàñêàäîâ â øèðîêîì èíòåðâàëå ýíåð�ãèé ïåðâè÷íî âûáèòûõ àòîìîâ, äëÿ ÷åãî äîñòàòî÷íîðàññìîòðåíèÿ â ïðèáëèæåíèè àìîð�íîé ñðåäû. Èñ�ñëåäîâàíèå âåäåòñÿ, íà÷èíàÿ ñî ñòàäèè îáðàçîâàíèÿïåðâè÷íî âûáèòûõ àòîìîâ, ÷òî ïîçâîëÿåò îïèñûâàòüðàçâèòûìè ìåòîäàìè è èîííîå îáëó÷åíèå.2. ÎÁÙÈÅ Ï�ÅÄÑÒÀÂËÅÍÈß Î �ÀÇÂÈÒÈÈÊÀÑÊÀÄÎÂ�àçâèòèå êàñêàäîâ â âåùåñòâå, âûçâàííûõ áîì�áàðäèðîâêîé åãî ÷àñòèöàìè ñ îòíîñèòåëüíî âûñîêîéýíåðãèåé, äîñòàòî÷íîé äëÿ âûáèâàíèÿ àòîìîâ âåùå�ñòâà ñ çàíèìàåìûõ èìè ìåñò, ÿâëÿåòñÿ ý��åêòîì,ïðåäñòàâëÿþùèì èíòåðåñ êàê äëÿ ïîíèìàíèÿ ïðî�òåêàþùèõ ïðè ýòîì �èçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, òàê èâ ïðàêòè÷åñêèõ ïðèëîæåíèÿõ. Ïîñëå òîãî êàê íà�÷àëüíàÿ ÷àñòèöà âûáèâàåò îäèí èç àòîìîâ âåùåñòâà,ýòîò àòîì ñ äîñòàòî÷íî âûñîêîé ýíåðãèåé, äâèãàÿñüâ ñðåäå, ñòàëêèâàåòñÿ ñ àòîìîì ñðåäû è, â ñâîþ î÷å�ðåäü, âûáèâàåò åãî èç çàíèìàåìîãî ïîëîæåíèÿ. Ïðèíåáîëüøîé ïåðåäà÷å ýíåðãèè âíîâü âûáèòûé àòîììîæåò ëèáî ïðîñòî âîçáóäèòüñÿ è çàòåì ïåðåéòè âîñíîâíîå ñîñòîÿíèå, ëèáî îñòàíîâèòüñÿ èç-çà ïîòåðüýíåðãèè. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ ýíåðãèÿ ïåðåõîäèò â íà�ãðåâ ñðåäû çà ñ÷åò èñïóñêàíèÿ è ïîãëîùåíèÿ �î�363



È. Ì. Äðåìèí, Î. Â. Èâàíîâ, Â. À. Íå÷èòàéëî è äð. ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 2, 2004íîíîâ. Ïðè áîëåå âûñîêîé ïåðåäà÷å ýíåðãèè íîâûéàòîì ìîæåò èíèöèèðîâàòü åùå îäíó âåòâü êàñêàäà.Ïðîöåññ ïîâòîðÿåòñÿ, è â ðåçóëüòàòå êàñêàä ðàçâåòâ�ëÿåòñÿ íàïîäîáèå äåðåâà. Ìåñòà, îòêóäà áûëè âûáè�òû àòîìû, íàçûâàþòñÿ âàêàíñèÿìè, à ñàìè àòîìûïîñëå èõ îñòàíîâêè � ìåæäîóçëèÿìè. Îíè îáðàçóþò�ñÿ ïàðàìè, êîòîðûå ïðèíÿòî íàçûâàòü ïàðàìè Ôðåí�êåëÿ. Ïðè ðàçâèòèè êàñêàäà çàðÿäû íàëåòàþùåãî èïîêîÿùåãîñÿ àòîìîâ ìîãóò èçìåíèòüñÿ çà ñ÷åò èîíè�çàöèè èëè çàõâàòà ýëåêòðîíîâ.Âñå ýòè ïðîöåññû îïðåäåëÿþòñÿ ñâîéñòâàìè ëà�ãðàíæèàíà ýëåêòðîìàãíèòíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Îä�íèì èç âàæíåéøèõ ñâîéñòâ ëþáîé òåîðèè ñ áåç�ðàçìåðíîé êîíñòàíòîé ñâÿçè, âêëþ÷àÿ ýëåêòðîäèíà�ìèêó, ÿâëÿåòñÿ äîìèíèðîâàíèå ïðîöåññîâ ñî ñðàâ�íèòåëüíî ìàëûìè ïåðåäà÷àìè ýíåðãèè (èí�ðàêðàñ�íàÿ ðàñõîäèìîñòü ïðè áåçìàññîâûõ �îòîíàõ, îáðå�çàåìàÿ �îðì�àêòîðàìè). Ýòèì îïðåäåëÿåòñÿ îòíî�ñèòåëüíàÿ ðîëü (è ÷àñòîòà ïðîÿâëåíèÿ) îïèñàííûõâûøå ïðîöåññîâ. Ïîýòîìó ìîæíî îæèäàòü (è ýòî áó�äåò ïîäòâåðæäåíî ðàñ÷åòàìè), ÷òî ðàçâèòèå êàñêà�äîâ ïðîèñõîäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì: ïåðâè÷íî âû�áèòûé àòîì äâèæåòñÿ ñíà÷àëà ïðàêòè÷åñêè ïðÿìî�ëèíåéíî â ñðåäå, òðàòÿ íåáîëüøèå ïîðöèè ýíåðãèè, èëèøü â áîëåå ðåäêèõ ñëó÷àÿõ èñïûòûâàåò çàìåòíûåîòêëîíåíèÿ, êîãäà âûáèâàåò íîâûé àòîì ñ áîëüøîéýíåðãèåé, êîòîðûé íà÷èíàåò åùå îäíó âåòâü êàñêàäà.�àçâåòâëåííîñòü ¾äåðåâà¿ îïðåäåëÿåòñÿ íà÷àëüíîéýíåðãèåé è îòíîñèòåëüíîé ðîëüþ ïðîöåññîâ â äàí�íîé ñðåäå. Â êîíå÷íîì èòîãå, êîãäà áàëëèñòè÷åñêàÿñòàäèÿ ðàçâèòèÿ êàñêàäà çàâåðøàåòñÿ, âñÿ íà÷àëü�íàÿ ýíåðãèÿ ïðåâðàùàåòñÿ â òåïëî âíóòðè ñðåäû. Âìåñòàõ èíòåíñèâíîãî âûäåëåíèÿ ýíåðãèè ìîãóò ïðî�èñõîäèòü �àçîâûå ïåðåõîäû.Òàêèì îáðàçîì, äëÿ îïèñàíèÿ ðàçâèòèÿ êàñêàäààòîìíûõ ñìåùåíèé â âåùåñòâå è âûçûâàåìûõ èì ïî�ñëåäñòâèé íåîáõîäèìî çíàòü1) íà íà÷àëüíîì ýòàïå � ñâîéñòâà (ïàðàìåòðû)ïðîöåññà âûáèâàíèÿ ïåðâè÷íîãî àòîìà íà÷àëüíîé÷àñòèöåé ïðè ðàçíûõ åå ýíåðãèÿõ;2) íà áàëëèñòè÷åñêîì ýòàïå � êîëè÷åñòâåííûå õà�ðàêòåðèñòèêè âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ è èîíîâ ïðèðàçíûõ ýíåðãèÿõ íà÷àëüíîãî àòîìà (èîíà), ïðîõîäÿ�ùåãî â ñðåäå (ò. å. ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ, ñâîé�ñòâà ïåðåçàðÿäêè àòîìîâ è èîíîâ, ý��åêòû ïëîòíî�ñòè ñðåäû è ò. ï.);3) íà òåðìîäèíàìè÷åñêîé ñòàäèè � òåïëîâóþ èñòðóêòóðíóþ ýâîëþöèþ ïðîöåññà â òðåõìåðíîì ïðî�ñòðàíñòâå è èíèöèèðîâàíèå çàðîæäåíèÿ �àçîâûõ÷àñòèö ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ.Ýòè òðè ýòàïà ðàçäåëåíû ïî âðåìåíàì èõ ïðî�òåêàíèÿ. Ïåðâûé ýòàï � îáðàçîâàíèå ïåðâè÷íî âû�

áèòîãî àòîìà ïðè óäàðå ïî ïîêîÿùåìóñÿ àòîìó íåé�òðîíîì � õàðàêòåðèçóåòñÿ î÷åíü ìàëûìè ÿäåðíûìèâðåìåíàìè ïîðÿäêà 10�23�10�20 
. Àòîìíûå ñòîëêíî�âåíèÿ è ðåêîìáèíàöèÿ ïàð íà áàëëèñòè÷åñêîì ýòàïåïðîèñõîäÿò çà âðåìåíà ïîðÿäêà 10�16�10�13 
. Òåï�ëîâûå ý��åêòû îïðåäåëÿþò îñíîâíóþ äëèòåëüíîñòüïðîòåêàíèÿ ïðîöåññà (ïîðÿäêà 10�10 ñ ïðè íàëè÷èèýíòàëüïèè �àçîâîãî ïåðåõîäà).Çäåñü ðàññìîòðåíû äâà ïåðâûõ ýòàïà. Îíè îáú�åäèíåíû â åäèíóþ äèíàìè÷åñêóþ ñòàäèþ, ïîñêîëüêóýòî òîò ìîìåíò ðàçâèòèÿ ïðîöåññà, êîòîðûì îïðå�äåëÿþòñÿ äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà êàñêàäîâ àòîìíûõñìåùåíèé â æåëåçå, âûçûâàåìûõ îáëó÷åíèåì íåé�òðîíàìè. �àññìîòðåí ïðîöåññ âûáèâàíèÿ ïåðâè÷íûõàòîìîâ íà÷àëüíûì íåéòðîíîì. Âû÷èñëåíû ñå÷åíèÿàòîì-àòîìíûõ è àòîì-èîííûõ ñòîëêíîâåíèé. Ïðîâå�äåí ìîíòå-êàðëîâñêèé ðîçûãðûø êàñêàäîâ ñ èñïîëü�çîâàíèåì õàðàêòåðèñòèê òàêèõ ñòîëêíîâåíèé. Â ðå�çóëüòàòå îïðåäåëåíû îñíîâíûå ïàðàìåòðû, õàðàêòå�ðèçóþùèå ìåñòà ñêîïëåíèÿ îñòàíîâèâøèõñÿ àòîìîâ,ò. å. îáëàñòåé íàèáîëüøåãî âûäåëåíèÿ ýíåðãèè.Îòëè÷èòåëüíîé ÷åðòîé ïðåäëàãàåìîãî ïîäõîäàÿâëÿåòñÿ ab initio-ðàñ÷åò äåòàëüíûõ ñâåäåíèé îáàòîì-àòîìíûõ è àòîì-èîííûõ ïðîöåññàõ è èõ ïðàê�òè÷åñêîå ïðèìåíåíèå ê ðàñ÷åòó, îïèñàíèþ è àíàëèçóêàñêàäîâ àòîìíûõ ñìåùåíèé.3. ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀ ÊÀÑÊÀÄÎÂÀÒÎÌÍÛÕ ÑÌÅÙÅÍÈÉÄëÿ ïîñëåäîâàòåëüíîãî èçëîæåíèÿ ìåòîäà ðàñ÷å�òà êàñêàäà àòîìíûõ ñìåùåíèé â âåùåñòâå ðàññìîò�ðèì ïîäðîáíåå îïèñàííóþ âûøå äèíàìè÷åñêóþ ñòà�äèþ ðàçâèòèÿ êàñêàäà.1. Íà÷íåì ñ âîïðîñà î ïåðâè÷íîì ïðîöåññå âûáè�âàíèÿ àòîìà æåëåçà íåéòðîíîì. Ýòîò ïðîöåññ ïðî�òåêàåò çà ñ÷åò ÿäåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé íåéòðîíà ñàòîìíûì ÿäðîì. Îí íîñèò õàðàêòåð âíåçàïíîãî âîç�ìóùåíèÿ è ïîòîìó ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàí.Â íåðåëÿòèâèñòñêîì ñëó÷àå ìàêñèìàëüíàÿ êèíå�òè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ Emax, êîòîðóþ àòîì ïîëó÷àåò ïðèóäàðå ïî íåìó íåéòðîíîì ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåéEn, äîñòèãàåòñÿ, êîãäà àòîì ëåòèò â íàïðàâëåíèèïåðâè÷íîãî íåéòðîíà. Îíà ðàâíàEmax = 4A+ 2En; (1)ãäå A � ìàññîâîå ÷èñëî, A � 56 äëÿ æåëåçà. Çíà�÷èò, êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ âûáèâàåìîãî àòîìà æå�ëåçà ïî êðàéíåé ìåðå â 14.5 ðàç ìåíüøå ýíåðãèèíåéòðîíà. Çàìåòèì, ÷òî ïðè ñðàâíèòåëüíî íèçêèõýíåðãèÿõ óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå ðàññåÿííûõ íåéòðî�íîâ èçîòðîïíî â ñèñòåìå öåíòðà ìàññ, à óãîë � âû�364



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 2, 2004 Êàñêàäû àòîìíûõ ñìåùåíèé â òâåðäûõ òåëàõ : : :ëåòà àòîìà â ëàáîðàòîðíîé ñèñòåìå íå ïðåâûøàåò90Æ. Òîãäà ýíåðãèþ àòîìà ìîæíî îïðåäåëèòü, ïðî�ñòî óìíîæèâ ïðàâóþ ÷àñòü �îðìóëû (1) íà 
os2 �.Â ðåçóëüòàòå ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ àòîìà áóäåò â 29 ðàçìåíüøå ýíåðãèè íåéòðîíà. Òàêèì îáðàçîì, ýíåðãåòè�÷åñêèé ñïåêòð àòîìîâ æåëåçà îêàçûâàåòñÿ íàìíîãîìÿã÷å íåéòðîííîãî ñïåêòðà.Ýíåðãèè ïîäàâëÿþùåãî ÷èñëà íåéòðîíîâ âýíåðãåòè÷åñêèõ ÿäåðíûõ ðåàêòîðàõ íå ïðåâûøàþò10 ÌýÂ. Ïîêàæåì, ÷òî ïðè òàêèõ ýíåðãèÿõ ïåðâè÷íîâûáèòûé àòîì âûëåòàåò íåèîíèçîâàííûì. Ýíåðãèÿýëåêòðîíîâ íà âíåøíåé 4s2-îáîëî÷êå àòîìà æåëåçàðàâíà 7.8 ýÂ. Êàê íåòðóäíî ïîêàçàòü, âûáèâàíèåýëåêòðîíîâ ñ âíåøíåé 4s2-îáîëî÷êè íå ìîæåò ïðîèñ�õîäèòü ïðè ýíåðãèÿõ íåéòðîíîâ âïëîòü äî 11.6 ÌýÂ.Ýòà îöåíêà ïîëó÷àåòñÿ èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà ñêî�ðîñòåé ýëåêòðîíà íà îðáèòå è âûëåòàþùåãî àòîìà,êîòîðîå âîçíèêàåò ïðè ðàññìîòðåíèè âíåçàïíûõâîçìóùåíèé [21�23℄. Êâàäðàò ñêîðîñòè ýëåêòðîíàïðè ýíåðãèè îêîëî 7.8 ýÂ ðàâåí ïðèìåðíî 3 � 10�5
2,à ýíåðãèÿ àòîìà æåëåçà ñ òàêîé ñêîðîñòüþ ðàâíàïðèìåðíî 800 êýÂ (áîëüøå ýíåðãèè ýëåêòðîíà âma=me ðàç, ãäå ma è me � ìàññû àòîìà è ýëåê�òðîíà). Ñ ó÷åòîì ïåðåñ÷åòà ýíåðãèè íåéòðîíà ïî�îðìóëå (1) ïîëó÷àåòñÿ ïðèâåäåííîå âûøå çíà÷åíèåäëÿ ìèíèìàëüíîé ýíåðãèè íåéòðîíà. Äëÿ âûëåòààòîìà ïîä íåíóëåâûì óãëîì ïîòðåáóþòñÿ åùå áîëååâûñîêèå ýíåðãèè (ìíîæèòåëü 
os�2 �). Ýíåðãèÿýëåêòðîíîâ íà ñëåäóþùåé 3d6-îáîëî÷êå ñîñòàâëÿåò9.0 ýÂ. Ñîîòâåòñòâóþùèé íèæíèé ïðåäåë ýíåðãèèíåéòðîíà, íåîáõîäèìîé äëÿ âûáèâàíèÿ ýëåêòðîíîâñ 3d6-îáîëî÷êè, ðàâåí 13.6 ÌýÂ. Îäíàêî äàæå ïðèáîëåå âûñîêèõ ýíåðãèÿõ âåðîÿòíîñòü èîíèçàöèèàòîìà âñå åùå ìàëà. Ïðè ìàëûõ ñêîðîñòÿõ vA ÿäðàåå ìîæíî îöåíèòü [21℄ ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû êàêW � v2A=
2 � 1: (2)Ïî ìîäåëè Òîìàñà�Ôåðìè ìîæíî ðàññ÷èòàòüïîëíóþ ýíåðãèþ èîíèçàöèè àòîìà, ò. å. ýíåðãèþEe, íåîáõîäèìóþ äëÿ óäàëåíèÿ âñåõ ýëåêòðîíîâèç íåéòðàëüíîãî àòîìà [24℄. Ñ ó÷åòîì ýìïèðè�÷åñêèõ äàííûõ íàèáîëåå òî÷íàÿ îöåíêà äàåòEe = 16Z7=3 = 32 êýÂ. Ýòî î÷åíü áîëüøàÿ ýíåðãèÿïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãèÿìè ýëåêòðîíîâ íà âíåøíèõîáîëî÷êàõ. Èç ïðîâåäåííûõ îöåíîê ñëåäóåò, ÷òîïåðâè÷íûå èîíû ñ Z = 26 (ïîëíîñòüþ èîíèçîâàííûéàòîì æåëåçà), ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ êîòîðûõ èñïîëüçî�âàëîñü â ðàáîòå [25℄ ïðè èçó÷åíèè êàñêàäîâ, óæ òåìáîëåå íå èãðàþò ðîëè â íàøåé çàäà÷å.Òàêèì îáðàçîì, ïðè ýíåðãèÿõ íåéòðîíîâ ìåíüøå10�20 ÌýÂ äàëüíåéøèé ïðîöåññ ðàçâèòèÿ êàñêàäà

íàâåðíÿêà èíèöèèðóåòñÿ íåèîíèçîâàííûìè ïåðâè÷�íî âûáèòûìè àòîìàìè.2. Áàëëèñòè÷åñêèé ýòàï ðàçâèòèÿ êàñêàäà îïðå�äåëÿåòñÿ �àêòè÷åñêè ÷åòûðüìÿ ïðîöåññàìè: óïðó�ãèì ðàññåÿíèåì àòîìîâ (èîíîâ), íå ìåíÿþùèì çà�ðÿäîâûõ ñîñòîÿíèé ñòàëêèâàþùèõñÿ ïàðòíåðîâ (ïðèýòîì, êîíå÷íî, çàòðà÷èâàåòñÿ ýíåðãèÿ íà âûáèâàíèåàòîìà èç ðåøåòêè); èîíèçàöèåé íàëåòàþùåãî àòîìà(èîíà) ïîêîÿùèìñÿ àòîìîì, â ðåçóëüòàòå ÷åãî ïîëó�÷àåòñÿ èîí ñ áîëåå âûñîêèì çàðÿäîì; çàõâàòîì íà�ëåòàþùèì èîíîì ýëåêòðîíîâ, ÷òî ïðèâîäèò ê óìåíü�øåíèþ çàðÿäà ýòîãî èîíà; ïîòåðåé ýíåðãèè íà èîíè�çàöèþ ïîêîèâøåãîñÿ âíà÷àëå àòîìà. Ïåðâûé è ïî�ñëåäíèé ïðîöåññû íå ìåíÿþò çàðÿäà íàëåòàþùåãîàòîìà, íî, êîíå÷íî, ïðèâîäÿò ê ïîòåðå ýíåðãèè, è èõíåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü. Ïðîöåññû èîíèçàöèè è çà�õâàòà ýëåêòðîíà èçìåíÿþò çàðÿä íàëåòàþùåãî àòî�ìà (èîíà).Ñå÷åíèÿ âñåõ ýòèõ ïðîöåññîâ áûëè âû÷èñëåíû íà�ìè âïåðâûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåçóëüòàòîâ èç [26�32℄.Ïðèíöèïèàëüíàÿ íîâèçíà ïðåäëàãàåìîãî ìåòîäà ñî�ñòîèò â òîì, ÷òî äëÿ ðàñ÷åòîâ ñå÷åíèé áûëè ïðèìå�íåíû îñíîâîïîëàãàþùèå ïðèíöèïû òåîðèè ñ èñïîëü�çîâàíèåì �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, à íå �åíîìåíî�ëîãè÷åñêèå ïîäãîíêè ïîòåíöèàëîâ. Êðîìå òîãî, ïî�ìèìî ÷èñòî óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ó÷èòûâàëèñü è ïðî�öåññû ñ èçìåíåíèåì çàðÿäîâ ñòàëêèâàþùèõñÿ ïàðò�íåðîâ. Ýòè ïðîöåññû îêàçûâàþòñÿ èñêëþ÷èòåëüíîâàæíûìè äëÿ ïîñëåäóþùèõ âûâîäîâ î ðàçâèòèè êàñ�êàäîâ. Êðàòêîå èçëîæåíèå ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ ñî�äåðæèòñÿ â Ïðèëîæåíèÿõ 1 è 2. Ýòèõ ñâåäåíèé óæåäîñòàòî÷íî äëÿ ðàçðàáîòêè ìîíòå-êàðëîâñêîé ñõåìûðàñ÷åòà êàñêàäà, ïðè èçëîæåíèè êîòîðîé ìû áîëååäåòàëüíî ðàññìîòðèì îòíîñèòåëüíóþ ðîëü ðàçíûõïðîöåññîâ â ðàçâèòèè êàñêàäîâ ñîãëàñíî âû÷èñëåí�íûì ñå÷åíèÿì.Ìîäåëèðîâàíèå êàñêàäà ïðîâîäèëîñü â ïðèáëè�æåíèè îïòè÷åñêîé òîëùèíû äëÿ àìîð�íîé ñðåäû(ñì., íàïðèìåð, [25; 33℄) ñ ó÷åòîì ïîëó÷åííûõ âåëè�÷èí ñå÷åíèé. Îïòè÷åñêàÿ òîëùèíà âåùåñòâà äëÿ àòî�ìà (èëè èîíà ñ çàðÿäîì Z) ñ ýíåðãèåé E, îòâå÷àþ�ùàÿ óêàçàííûì âûøå ïðîöåññàì, îïðåäåëÿåòñÿ ñëå�äóþùèì îáðàçîì:On(Z;E) = EZ0 ��n(Z;E0)�dE0dR ��1 dE0; (3)ãäå � � ïëîòíîñòü âåùåñòâà, �n � ñå÷åíèÿ óïðóãîãîðàññåÿíèÿ (n = el), èîíèçàöèè (n = ip) è çàõâàòàýëåêòðîíà (n = ep) íàëåòàþùèì èîíîì (proje
tile).Åãî òîðìîçíàÿ ñïîñîáíîñòü çàïèñûâàåòñÿ ñëåäóþ�ùèì îáðàçîì:365
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�èñ. 1. Îïòè÷åñêèå òîëùèíû êàê �óíêöèè ýíåðãèèàòîìîâ è èîíîâ: à � äëÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ àòî-ìà æåëåçà è èîíîâ ñ Z = 1; 2; 8; á � äëÿ èîíèçà-öèè íàëåòàþùåãî àòîìà æåëåçà è èîíîâ ñ Z = 1; 2;â � äëÿ çàõâàòà ýëåêòðîíà íàëåòàþùèìè èîíàìè 
Z = 1; 2; 3
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dEdR = 2I��it(Z;E) + �E �
Z0 sin2 �2�el(Z;E; �) d�; (4)ãäå I � ïîòåíöèàë èîíèçàöèè ñðåäû, �it � ñå÷åíèåèîíèçàöèè àòîìà ñðåäû (target), �el(Z;E; �) � äè���åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ. Èíòå�
ãðèðîâàíèå âåäåòñÿ äî óãëà �
, îïðåäåëÿåìîãî ìè�íèìàëüíîé ïîòåðåé ýíåðãèè, íåîáõîäèìîé äëÿ îá�ðàçîâàíèÿ ïàðû Ôðåíêåëÿ. Îíà ïðèíèìàëàñü ðàâ�íîé ñòàíäàðòíîìó [34℄ ñðåäíåìó çíà÷åíèþ ïîðîãîâîéýíåðãèè ñìåùåíèÿ àòîìà, Ed � 40 ýÂ, êîòîðàÿ ñâÿ�çàíà ñ óãëîì �
 êèíåìàòè÷åñêèì ñîîòíîøåíèåì [2℄366



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 2, 2004 Êàñêàäû àòîìíûõ ñìåùåíèé â òâåðäûõ òåëàõ : : :Ed = E sin2(�
=2).Ïåðâîå ñëàãàåìîå â �îðìóëå (4) îòâå÷àåò çà èîíè�çàöèþ è ýëåêòðîííûå âîçáóæäåíèÿ ñðåäû (îíè äàþòîäèíàêîâûé âêëàä, ïîýòîìó âîçíèêàåò ìíîæèòåëü2), à âòîðîå � çà �îíîííûå âîçáóæäåíèÿ. Ñîîòâåò�ñòâåííî, ïîëíîå ñå÷åíèå óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ, îòâåò�ñòâåííîå çà êàñêàäèðîâàíèå è ïîÿâëÿþùååñÿ â �îð�ìóëå (3), ñâÿçàíî ñ äè��åðåíöèàëüíûì ñå÷åíèåì�îðìóëîé �el(Z;E) = �Z�
 �el(Z;E; �) d�: (5)Ìîäåëèðîâàíèå êàñêàäà íà÷èíàåòñÿ ñ îïðåäåëå�íèÿ îïòè÷åñêèõ òîëùèí äëÿ òðåõ âîçìîæíûõ ïðî�öåññîâ ïðåâðàùåíèÿ èîíà (äëÿ äâóõ â ñëó÷àå àòîìà)ñ íà÷àëüíîé ýíåðãèåé E â ñîîòâåòñòâèè ñ âûïèñàí�íûìè âûøå �îðìóëàìè. Çíà÷åíèÿ ñå÷åíèé ïðîöåñ�ñîâ ïðè çàäàííîé ýíåðãèè ïîäñòàâëÿþòñÿ ñîãëàñíîðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòîâ, ïðèâåäåííûì â Ïðèëîæåíè�ÿõ.Íà ðèñ. 1à ïîêàçàíû îïòè÷åñêèå òîëùèíû äëÿóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ àòîìà Fe è èîíîâ (Z = 1; 2; 8)â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè. Åñòåñòâåííî, íàèáîëüøàÿòîëùèíà îòâå÷àåò ðàññåÿíèþ íåéòðàëüíûõ àòîìîâ.Îíà óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì çàðÿäà èîíà, îñîáåííîñèëüíî1) ïðè ïåðåõîäå ê èîíó Fe8+, ÷òî îòâå÷àåò èñ�÷åçíîâåíèþ âàëåíòíûõ îáîëî÷åê.Íà ðèñ. 1á ïðèâîäÿòñÿ îïòè÷åñêèå òîëùèíû äëÿèîíèçàöèè íàëåòàþùåãî àòîìà Fe è èîíîâ (Z = 1; 2)êàê �óíêöèè ýíåðãèè. Çàìåòíî ðåçêîå óìåíüøåíèåîïòè÷åñêèõ òîëùèí äëÿ èîíîâ ïî ñðàâíåíèþ ñ àòî�ìîì. Èç ñðàâíåíèÿ ðèñ. 1à è 1á âèäíî, ÷òî óïðóãîåðàññåÿíèå äîìèíèðóåò ïðè ýíåðãèÿõ ìåíåå ïðèìåð�íî 2 êýÂ, ò. å. ïðîöåññû ñ èçìåíåíèåì çàðÿäà ìåíååâàæíû ïðè ñòîëü ìàëûõ ýíåðãèÿõ, íî èõ âñå æå íåîá�õîäèìî ó÷èòûâàòü.Íà ðèñ. 1â èçîáðàæåíû îïòè÷åñêèå òîëùè�íû äëÿ çàõâàòà ýëåêòðîíà íàëåòàþùèìè èîíàìè(Z = 1; 2; 3) â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè. Îíè õàðàêòå�ðèçóþòñÿ ñóùåñòâåííî íåìîíîòîííîé çàâèñèìîñòüþîò çàðÿäà. Èç ðèñ. 1á è 1â âèäíî, ÷òî èîíû Fe2+îáëàäàþò áîëüøîé äëèíîé ïðîáåãà áåç èçìåíåíèÿçàðÿäà.Èñïîëüçóÿ êðèâûå çàâèñèìîñòè On(E), ïðîâîäèìðîçûãðûø ñëó÷àéíûõ äëèí ïðîáåãà, ïðè êîòîðûõàòîì èëè èîí óïðóãî ðàññåèâàåòñÿ èëè èîíèçóåòñÿ1) Ñëåäóåò ó÷èòûâàòü, ÷òî îïòè÷åñêàÿ òîëùèíà ñòîèò â ïî�êàçàòåëå ýêñïîíåíòû â âûðàæåíèè äëÿ äëèíû ïðîáåãà. Ïîýòî�ìó äàæå åå íåáîëüøèå èçìåíåíèÿ ñóùåñòâåííî ñêàçûâàþòñÿíà äëèíå ïðîáåãà.

ëèáî èîí çàõâàòûâàåò ýëåêòðîí. Äëèíû ïðîáåãà äëÿâñåõ ýòèõ ïðîöåññîâ ðàçûãðûâàþòñÿ ÷èñëåííî â ñî�îòâåòñòâèè ñ èçâåñòíûì ìîíòå-êàðëîâñêèì ìåòîäîìîáðàòíûõ �óíêöèé [25; 33℄. Ïðè ðîçûãðûøå êîíêðåò�íîãî êàñêàäà îïðåäåëÿåòñÿ ýíåðãèÿ â êàæäîì èç íèõè âûáèðàåòñÿ íàèáîëüøàÿ (áëèæàéøàÿ ê E). Ñî�îòâåòñòâóþùèé ïðîöåññ íàçûâàåòñÿ ñîáûòèåì. Òàê�èêñèðóåòñÿ íîâàÿ ýíåðãèÿ E0 àòîìà (èîíà). Îïðå�äåëÿþòñÿ ïðîñòðàíñòâåííûå êîîðäèíàòû ýòîãî ñî�áûòèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì �îðìóëû (4). Äàëüíåéøèéðîçûãðûø èäåò ïî òîé æå èòåðàòèâíîé ñõåìå, åñ�ëè ïðîñòî ïðîèçîøëî èçìåíåíèå çàðÿäà (êîíå÷íî, ñâûáîðîì ñîîòâåòñòâóþùèõ îïòè÷åñêèõ òîëùèí äëÿèîíîâ). Ïðè óïðóãîì ðàññåÿíèè îïðåäåëÿåòñÿ óãîëðàññåÿíèÿ è ðîçûãðûø èäåò äëÿ êàæäîãî èç ïàðòíå�ðîâ.Ñîîòíîøåíèå ìåæäó âåðîÿòíîñòÿìè ïðîòåêàíèÿýòèõ ïðîöåññîâ îïðåäåëÿåòñÿ ðàçíèöåé â èõ ñå÷å�íèÿõ è êèíåìàòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêàõ. Ïîñêîëü�êó ñå÷åíèÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ îáû÷íî îêàçûâàþòñÿìåíüøå ñå÷åíèé íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ (ñì. Ïðèëî�æåíèÿ), àòîì èëè èîí íà ñâîåì ïóòè îñíîâíóþ ýíåð�ãèþ ïîíåìíîãó òðàòèò íà âîçáóæäåíèå ñðåäû è ïå�ðåçàðÿäêó è ðåæå íà ñîçäàíèå íîâîé âåòâè êàñêàäà.Ýòî è äðóãèå ñâîéñòâà êàñêàäà áóäóò ïðîäåìîíñòðè�ðîâàíû â ñëåäóþùåì ðàçäåëå. Çàìåòèì, ÷òî ïî õîäóðàçâèòèÿ êàñêàäà èäóò è îáðàòíûå ïðîöåññû ðåêîì�áèíàöèè âûáèòûõ àòîìîâ (ìåæäîóçëèé) è âàêàíñèé,åñëè îíè îêàçûâàþòñÿ äîñòàòî÷íî áëèçêî äðóã ê äðó�ãó. Èõ âëèÿíèå íà êîëè÷åñòâåííûå ïàðàìåòðû êàñêà�äîâ òàêæå èçó÷åíî â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.Ìû ðàññìàòðèâàåì çàäà÷ó î êàñêàäàõ, âûçâàí�íûõ ïåðâè÷íî âûáèòûìè àòîìàìè, èìåþùèìè çàäàí�íóþ ýíåðãèþ ëèáî ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííûìè ïîýíåðãèÿì â íåêîòîðîì èíòåðâàëå. Â ðåàëüíûõ ïðè�êëàäíûõ çàäà÷àõ äëÿ ïîëó÷åíèÿ �óíêöèè ðàñïðåäå�ëåíèÿ ïåðâè÷íî âûáèòûõ àòîìîâ ïî ýíåðãèÿì íåîá�õîäèìî ó÷èòûâàòü âçàèìîäåéñòâèÿ íà÷àëüíûõ íåé�òðîíîâ ñ àòîìàìè ìèøåíè. Ýòî íåòðóäíî ñäåëàòü,åñëè èçâåñòåí ñïåêòð íåéòðîíîâ â äàííîì ðåàêòî�ðå è èñïîëüçóþòñÿ ñòàíäàðòíûå òàáëèöû ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ äàííûõ î âçàèìîäåéñòâèÿõ íåéòðîíîâñ ÿäðàìè ïðè ñîîòâåòñòâóþùèõ ýíåðãèÿõ.4. ÕÀ�ÀÊÒÅ�ÈÑÒÈÊÈ ÊÀÑÊÀÄÎÂÀÒÎÌÍÛÕ ÑÌÅÙÅÍÈÉ Â ÒÂÅ�ÄÛÕÒÅËÀÕ4.1. Îáùàÿ ñòðóêòóðà êàñêàäîâÏî ìåðå ðàçâèòèÿ êàñêàäà àòîìû ñðåäû âûáè�âàþòñÿ èç çàíèìàåìûõ èìè ïîëîæåíèé. Ëèíèè äå�367
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�èñ. 2. Äâóìåðíàÿ ïðîåêöèÿ îäíîãî èç ðàçûãðàííûõ êàñêàäîâ äî ðåêîìáèíàöèè (à) è ïîñëå ñïîíòàííîé ðåêîìáèíà-öèè (á ) â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ðåêîìáèíèðóþò âñå ïàðû íà ðàññòîÿíèè ìåíåå 6�A. Êðóæêè � ìåæäîóçëèÿ, êðåñòèêè �âàêàíñèèðåâà-êàñêàäà, ñîåäèíÿþùèå ïîñëåäîâàòåëüíûå ìåñòàðàññåÿíèÿ (âàêàíñèè, èëè âåðøèíû äåðåâà) ìåæäóñîáîé è ñ ìåæäîóçëèÿìè, íàçûâàþòñÿ ðåáðàìè ãðà��à. Òàêèì îáðàçîì, ÷èñëî âåðøèí â ¾äðåâåñíîì¿êàñêàäå ðàâíî ÷èñëó âàêàíñèé (èëè ìåæäîóçëèé)ìèíóñ åäèíèöà, à ÷èñëî ðåáåð (ñ ó÷åòîì íà÷àëüíî�ãî) � ñóììàðíîìó ÷èñëó âàêàíñèé è ìåæäîóçëèé,ò. å. óäâîåííîìó ÷èñëó ïàð Ôðåíêåëÿ.�ëàâíàÿ çàäà÷à ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû âûÿâëÿòüñêîïëåíèÿ ïàð Ôðåíêåëÿ, îïðåäåëÿÿ ðàçìåðû, ïðî�ñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå è äðóãèå ïàðàìåòðûòàêèõ ñêîïëåíèé. Îñíîâíîå âíèìàíèå áóäåò óäåëåíîäîñòàòî÷íî áîëüøèì ñêîïëåíèÿì, îáðàçóþùèì ñóá�êàñêàäû.Íà ðèñ. 2à ïðèâåäåí îäèí èç ðàçûãðàííûõ êàñêà�äîâ ïðè ýíåðãèè ïåðâè÷íî âûáèòûõ àòîìîâ 300 êýÂ(îòìåòèì, ÷òî äàíà äâóìåðíàÿ ïðîåêöèÿ òðåõìåð�íîãî êàñêàäà, è ïîòîìó âî ìíîãèõ ìåñòàõ ïðîèñõî�

äèò ñëèÿíèå òåõ ñòðóêòóð, êîòîðûå â äåéñòâèòåëüíî�ñòè ðàçäåëåíû ïî îñè, ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïëîñêîñòèðèñóíêà). Óæå âèçóàëüíûé ïðîñìîòð ýòîãî êàñêàäàïîçâîëÿåò íàéòè ïî êðàéíåé ìåðå äâà õàðàêòåðíûõòèïà ïðîöåññîâ, âîçíèêàþùèõ â âåðøèíàõ êàñêàäíî�ãî äåðåâà. Îñíîâíîé (íàèáîëåå ÷àñòûé) ïðîöåññ ñî�ñòîèò â èîíèçàöèè èëè âûáèâàíèè ëåòÿùèì àòîìîì(èîíîì) äîñòàòî÷íî ìåäëåííîãî (â ëàáîðàòîðíîé ñè�ñòåìå) àòîìà æåëåçà, ò. å. îí ïðèâîäèò ê ìàëîé ïî�òåðå ýíåðãèè. Âûáèòûé àòîì ëèáî âñêîðå îñòàíàâëè�âàåòñÿ, îáðàçóÿ ìåæäîóçëèå, ëèáî åùå ñïîñîáåí ñàìâûáèòü íåáîëüøîå ÷èñëî àòîìîâ, ò. å. âîçíèêàåò íî�âàÿ âåòâü ñ ìàëûì ÷èñëîì âåòîê (ðåáåð).Çíà÷èòåëüíî ðåæå ïåðåäà÷à ýíåðãèè îêàçûâàåòñÿáîëüøåé, è âûáèòûé àòîì ñàì âûçûâàåò ïîÿâëåíèåâåòâè äåðåâà ñ äîâîëüíî áîëüøèì ÷èñëîì ðåáåð (ïàðÔðåíêåëÿ). Â òàêèõ îòâåòâëåíèÿõ îáðàçóþòñÿ äîñòà�òî÷íî ïëîòíûå ñêîïëåíèÿ ïàð, êîòîðûå ìû è áóäåì368
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E; êýÂ�èñ. 3. Çàðÿäû Z ó÷àñòíèêîâ êàñêàäà (êðåñòèêè)ñ ýíåðãèåé ïåðâè÷íî âûáèòûõ àòîìîâ 700 êýÂ êàê�óíêöèè èõ ýíåðãèèíàçûâàòü ñóáêàñêàäàìè. Êàê ïîêàçûâàþò ðàñ÷åòû,ñòðóêòóðà äåðåâà íà óðîâíå ñóáêàñêàäèðîâàíèÿ ñó�ùåñòâåííûì îáðàçîì çàâèñèò îò ïðîâåäåííîãî íàìèó÷åòà ýâîëþöèè çàðÿäîâûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ âäîëüèõ òðàåêòîðèé.È, íàêîíåö, áûâàþò ñîâñåì ðåäêèå ïðîöåññû, êî�ãäà àòîì ñî âñå åùå âûñîêîé ýíåðãèåé äåëèò åå ïî�÷òè ïîðîâíó, ñîçäàâàÿ äâå ïîõîæèå âåòâè. Òîãäà íà�áëþäàþòñÿ äâà ìèíè-êàñêàäà ñ ìåíüøåé íà÷àëüíîéýíåðãèåé. Âíóòðè íèõ îáðàçóþòñÿ ñâîè ñóáêàñêàäû.Îáúÿñíåíèå òàêîìó õàðàêòåðó êàñêàäîâ ëåãêî íàéòè,åñëè ó÷åñòü, ÷òî ìàëûå ïåðåäà÷è ýíåðãèè ïðåäïî÷òè�òåëüíû.Óæå èç äâóìåðíîé ïðîåêöèè êàñêàäà íà ðèñ. 2âèäíî, ÷òî ìåæäîóçëèÿ ðàñïîëàãàþòñÿ íà ïåðè�å�ðèè êàñêàäà, òîãäà êàê âàêàíñèè ñãðóïïèðîâàíû áëè�æå ê åãî îñè è öåíòðàì ñóáêàñêàäîâ.Ïåðâè÷íî âûáèòûé àòîì âûëåòàåò íåèîíèçîâàí�íûì. Îäíàêî åñëè åãî ýíåðãèÿ âåëèêà (ïîðÿäêà äå�

ñÿòêîâ èëè ñîòåí êèëîýëåêòðîíâîëüò), òî îí ïðàê�òè÷åñêè ìãíîâåííî òåðÿåò ñâîþ âíåøíþþ îáîëî÷êóïðè ñëåäóþùèõ ñòîëêíîâåíèÿõ è ñòàíîâèòñÿ èîíîìFe2+. Ýòî âèäíî èç ñðàâíåíèÿ çíà÷åíèé îïòè÷åñêèõòîëùèí íà ðèñ. 1à�â. Ïîýòîìó ëèäèðóþùåé ÷àñòè�öåé, îïðåäåëÿþùåé ñòâîë äåðåâà êàñêàäà, îáû÷íî ÿâ�ëÿåòñÿ èîí Fe2+.Îäíàêî ÷èñëî ïàð â êàñêàäå çàäàåòñÿ îòâåòâëåíè�ÿìè äåðåâà è ñóáêàñêàäàìè. Çäåñü ýíåðãèè ñòàíîâÿò�ñÿ ìíîãî ìåíüøå (ñîòíè ýëåêòðîíâîëüò). Ïîýòîìóóïðóãîå ðàññåÿíèå äîìèíèðóåò (ñì. ðèñ. 1) è îñíîâ�íûìè ïàðòíåðàìè ñòàíîâÿòñÿ íåéòðàëüíûå àòîìû.Òàêàÿ çàðÿäîâàÿ ñòðóêòóðà êàñêàäà äåìîíñòðè�ðóåòñÿ íà ðèñ. 3, ãäå ïðèâåäåíû çàðÿäû Z ó÷àñòíè�êîâ îäíîãî èç êàñêàäîâ ñ ýíåðãèåé ïåðâè÷íî âûáè�òûõ àòîìîâ 700 êýÂ â çàâèñèìîñòè îò èõ ýíåðãèè.Ïðè ýíåðãèÿõ âûøå 5 êýÂ ïðàêòè÷åñêè âñå ó÷àñòíè�êè êàñêàäà ÿâëÿþòñÿ èîíàìè ñ Z = 2. ×èñëî íåé�òðàëüíûõ àòîìîâ è èîíîâ ñ Z = 1; 3 ïðåíåáðåæèìîìàëî. Ñ óìåíüøåíèåì ýíåðãèè ïî ìåðå ðàçâèòèÿ êàñ�êàäà îñíîâíóþ ðîëü íà÷èíàþò èãðàòü íåéòðàëüíûåàòîìû. Âìåñòå ñ òåì ïðåíåáðåãàòü âêëàäîì èîíîâ ñZ = 2 íåêîððåêòíî äàæå ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ. �èñó�íîê 3 ÿñíî äåìîíñòðèðóåò âàæíóþ ðîëü ïðîöåññîâ ñïåðåçàðÿäêîé â �îðìèðîâàíèè ñòðóêòóðû êàñêàäîâ(îñîáåííî ïðè áîëüøèõ ýíåðãèÿõ) è îáðàçîâàíèè ñóá�êàñêàäîâ.4.2. ×èñëî ïàð Ôðåíêåëÿ â êàñêàäàõÈíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò çàâèñèìîñòü ñðåäíåãî ÷èñ�ëà n ïàð Ôðåíêåëÿ îò íà÷àëüíîé ýíåðãèè E ïåðâè÷�íî âûáèòûõ àòîìîâ â êàñêàäàõ. Ñ öåëüþ âûÿâëåíèÿýòîé õàðàêòåðèñòèêè áûëî ðàçûãðàíî 104 êàñêàäîââ èíòåðâàëå 0:5 êýÂ � E � 900 êýÂ. Â êàæäîì èçíèõ ïðîñëåæèâàëîñü ÷èñëî ïàð Ôðåíêåëÿ, îáðàçóþ�ùèõñÿ íà ïîñëåäîâàòåëüíûõ ñòàäèÿõ êàñêàäà. �ðà��èê ñóììàðíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ òàêèõ ïàð äëÿ ðàç�íûõ ýíåðãèé ïðèâåäåí íà ðèñ. 4. Ñïëîøíûå êðèâûåñîîòâåòñòâóþò ñðåäíåìó ÷èñëó ïàð. �àçáðîñ òî÷åêâîêðóã ýòèõ êðèâûõ, îñîáåííî çàìåòíûé ïðè âûñî�êèõ ýíåðãèÿõ, âûçâàí åñòåñòâåííûì ðîñòîì øèðèíûðàñïðåäåëåíèÿ ÷èñëà ïàð ñ ðîñòîì ýíåðãèè2).Ïîëó÷åííûå íàìè ðåçóëüòàòû ñîâïàäàþò ïðèî÷åíü íèçêèõ ýíåðãèÿõ E � 5 êýÂ ñ ïðåäñêàçàíèÿ�ìè ìîäåëè NRT [35, 36℄:n � 0:8E=2Ed: (6)2) Ïîä÷åðêíåì, ÷òî êàæäàÿ òî÷êà îïðåäåëÿåò ìíîæåñòâåí�íîñòü ïàð â èíäèâèäóàëüíîì êàñêàäå, à ïîíÿòèå ñðåäíåé ìíî�æåñòâåííîñòè ïðåäïîëàãàåò óñðåäíåíèå ïî êàñêàäàì ñ �èêñè�ðîâàííîé ýíåðãèåé.12 ÆÝÒÔ, âûï. 2 369
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü ÷èñëà ïàð Ôðåíêåëÿ îò ýíåð-ãèè ïåðâè÷íî âûáèòûõ àòîìîâ. Âåðõíÿÿ ãðóïïà(+) � äî ðåêîìáèíàöèè, íèæíÿÿ (�) � ïîñëå ðå-êîìáèíàöèè. Ñïëîøíûå êðèâûå � ñðåäíèå çíà÷åíèÿ÷èñëà ïàð äî ðåêîìáèíàöèè, øòðèõîâàÿ � ïðåäñêà-çàíèÿ ìîäåëè NRT [35; 36℄ (äî ðåêîìáèíàöèè)�àñ÷åò ïî ìîäåëè NRT ïîêàçàí øòðèõîâîé êðèâîéíà ðèñ. 4. Îäíàêî íàøè ðåçóëüòàòû äàþò çàìåòíîìåíüøèå çíà÷åíèÿ ÷èñëà ïàð Ôðåíêåëÿ ïðè âûñî�êèõ ýíåðãèÿõ. Îòìåòèì, ÷òî íåäàâíèå ðàñ÷åòû êàñ�êàäîâ àòîìíûõ ñìåùåíèé â ðàìêàõ ìîëåêóëÿðíîéäèíàìèêè [37�39℄ ïðèâîäÿò ê ñòîëü ðàçëè÷àþùèìñÿðåçóëüòàòàì äëÿ ðàçíûõ �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ïîòåí�öèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ áåç ó÷åòà èçìåíåíèéçàðÿäîâ, ÷òî íå ïîçâîëÿþò ñ óâåðåííîñòüþ ïðèéòè êêàêèì-ëèáî îêîí÷àòåëüíûì çàêëþ÷åíèÿì.Çàâèñèìîñòü äèñïåðñèè ðàñïðåäåëåíèÿ D äî ðå�êîìáèíàöèè îò ýíåðãèè ïåðâè÷íî âûáèòûõ àòîìîâõîðîøî àïïðîêñèìèðóåòñÿ ñòåïåííîé �óíêöèåé ñïîêàçàòåëåì ñòåïåíè 0.5036. Íàïîìíèì, ÷òî øèðè�íà ïóàññîíîâñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ðàñòåò ïðîïîðöèî-íàëüíî êâàäðàòíîìó êîðíþ èç ñðåäíåãî ÷èñëà ïàð

Ôðåíêåëÿ. Ïîñêîëüêó ðîñò ÷èñëà ïàð ñ ýíåðãèåé ñëà�áåå ëèíåéíîãî, ïîëó÷åííîå ðàñïðåäåëåíèå øèðå ïóàñ�ñîíîâñêîãî.Ïîñëå ñâîåãî îáðàçîâàíèÿ ïàðû Ôðåíêåëÿ ìîãóòèñ÷åçàòü çà ñ÷åò ñïîíòàííîé ðåêîìáèíàöèè, åñëè âà�êàíñèÿ è ìåæäîóçëèå îêàçûâàþòñÿ íà ñðàâíèòåëüíîìàëîì ðàññòîÿíèè äðóã îò äðóãà. Âûøå íà ðèñ. 2áïîêàçàíî, êàê ïîñëå ðåêîìáèíàöèè ïàð ñ îòíîñèòåëü�íûì ðàññòîÿíèåì ìåíüøå 6�A âûãëÿäèò êàñêàä, èçîá�ðàæåííûé íà ðèñ. 2à äî ðåêîìáèíàöèè. Â íèæíåé÷àñòè ðèñ. 4 ïðèâåäåíà çàâèñèìîñòü îò ýíåðãèè ÷èñ�ëà ñîõðàíèâøèõñÿ (íåðåêîìáèíèðîâàâøèõ) ïàð äëÿâñåõ ðàçûãðàííûõ êàñêàäîâ ïðè òîì æå óñëîâèè íàîòíîñèòåëüíûå ðàññòîÿíèÿ. Âèäíî, ÷òî èõ ÷èñëî âíåñêîëüêî ðàç ìåíüøå ÷èñëà ïåðâè÷íûõ ïàð.Òåì íå ìåíåå ñóáêàñêàäû îñòàþòñÿ è ïðîÿâëÿþò�ñÿ êàê äîñòàòî÷íî áîëüøèå ñêîïëåíèÿ ïàð Ôðåíêå�ëÿ â âåòâÿõ äåðåâà. Õîòÿ ÷èñëî íåàííèãèëèðîâàâ�øèõ ïàð çàìåòíî ìåíüøå, âûäåëÿþùàÿñÿ â äàííîéîáëàñòè ýíåðãèÿ îñòàåòñÿ òîé æå. Ïîýòîìó äëÿ êî�ëè÷åñòâåííîãî îïðåäåëåíèÿ ñóáêàñêàäîâ è èõ ïàðà�ìåòðîâ áóäåì èñïîëüçîâàòü ýíåðãåòè÷åñêèé (òåìïå�ðàòóðíî-ïðîñòðàíñòâåííûé) êðèòåðèé. Èìåííî âû�äåëåíèå ýíåðãèè (òåïëà) â îáëàñòè ñóáêàñêàäîâ îïðå�äåëÿåò õàðàêòåð è èíòåíñèâíîñòü âîçíèêàþùèõ òåð�ìîïèêîâ è �àçîâûõ âûäåëåíèé.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ äàííîé ðàáîòå ðàññ÷èòàíû õàðàêòåðèñòèêè äè�íàìè÷åñêîé ñòàäèè ðàçâèòèÿ êàñêàäîâ àòîìíûõ ñìå�ùåíèé, âûçûâàåìûõ ïåðâè÷íî âûáèòûìè àòîìàìèñ ýíåðãèÿìè äî 900 êýÂ. Â ðàìêàõ ðàçâèòîãî íà�ìè ïîäõîäà îãðàíè÷åíèå íà ýíåðãèþ íåïðèíöèïèàëü�íî è ñâÿçàíî ñ äèàïàçîíîì ýíåðãèé ïåðâè÷íî âû�áèòûõ àòîìîâ, ïðåäñòàâëÿþùèì ïðàêòè÷åñêèé èí�òåðåñ, à íå ñ êàêèìè-ëèáî îãðàíè÷åíèÿìè ðàñ÷åò�íîé ñõåìû. Ïðè ïðîâåäåíèè ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì Ìîí�òå-Êàðëî èñïîëüçîâàëîñü ïðèáëèæåíèå àìîð�íîéñðåäû, íå ó÷èòûâàþùåå êðèñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòó�ðó âåùåñòâà. Ýòî ìîæåò áûòü îïðàâäàíî òåì, ÷òîíàñ â îñíîâíîì èíòåðåñóåò ìàêðîñòðóêòóðà êàñêàäà.Ïðèíöèïèàëüíîå îòëè÷èå îò âñåõ ïðåäøåñòâóþùèõðàáîò ñîñòîèò â òîì, ÷òî âñå íåîáõîäèìûå ñå÷åíèÿâçàèìîäåéñòâèÿ áûëè ðàññ÷èòàíû èç ïåðâûõ ïðèí�öèïîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, àíå �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ïîäãîíîê ïîòåíöèàëîâ. Ïðèýòîì áûëè ó÷òåíû âêëàäû îò âñåõ ýëåêòðîííûõ îáî�ëî÷åê íàëåòàþùåãî àòîìà è àòîìà ìèøåíè, à òàê�æå ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå ïëîòíîñòè ñðåäû íà ïî�ëó÷àåìûå ñå÷åíèÿ. Ñ ó÷åòîì ñå÷åíèé èîíèçàöèè è370



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 2, 2004 Êàñêàäû àòîìíûõ ñìåùåíèé â òâåðäûõ òåëàõ : : :ïåðåçàðÿäêè íàìè áûëà ðàññìîòðåíà ýâîëþöèÿ çà�ðÿäîâîãî ñîñòîÿíèÿ íàëåòàþùåãî àòîìà ñ óìåíüøå�íèåì åãî ýíåðãèè. Ýòèì îïðåäåëÿåòñÿ ñòðóêòóðà êàñ�êàäà ñ íàëè÷èåì õàðàêòåðíûõ ïîäñòðóêòóð (ñóáêàñ�êàäîâ îïðåäåëåííûõ ðàçìåðîâ). Òàêèå âû÷èñëåíèÿóäàëîñü ñäåëàòü ñ ïîìîùüþ óíèêàëüíûõ ïðîãðàìì,ñîçäàííûõ â ÔÈÀÍ.Íà îñíîâå ðàññ÷èòàííûõ òàêèì ñïîñîáîì ñå÷å�íèé áûëà ñ�îðìóëèðîâàíà ìîäåëü, äîïóñêàþùàÿ àë�ãîðèòìèçàöèþ è ïîñòðîåíèå ñîîòâåòñòâóþùèõ ïðî�ãðàìì âû÷èñëåíèÿ õàðàêòåðèñòèê êàñêàäîâ. Äëÿ âû�ÿñíåíèÿ õàðàêòåðèñòèê êàñêàäîâ ðàçûãðàíî 104 êàñ�êàäîâ ñ ýíåðãèÿìè E ïåðâè÷íî âûáèòûõ àòîìîââ èíòåðâàëå îò 0.5 äî 900 êýÂ. Ïîëó÷åíà çàâèñè�ìîñòü ÷èñëà ïàð Ôðåíêåëÿ îò E íà ìîìåíò îêîí�÷àíèÿ áàëëèñòè÷åñêîé ñòàäèè è ïîñëå ñïîíòàííîéðåêîìáèíàöèè. Â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòè ïðèE � 5 êýÂ ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ñîâïàäàþò ñ èçâåñò�íûì NRT-ñòàíäàðòîì [35; 36℄, íî ïðè áîëåå âûñîêèõýíåðãèÿõ îòëè÷àþòñÿ îò íåãî âåñüìà ñóùåñòâåííî.Åùå îäèí âàæíûé ðåçóëüòàò ñîñòîèò â âîçìîæíî�ñòè îïèñàíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé ñòðóêòóðèçàöèè êàñ�êàäà ñ âûäåëåíèåì ó÷àñòêîâ òðàåêòîðèé íà÷àëüíûõàòîìîâ è îáëàñòåé �îðìèðîâàíèÿ ñóáêàñêàäîâ. Ñàìîîïðåäåëåíèå ñóáêàñêàäà ìîæåò íåñêîëüêî èçìåíÿòü�ñÿ â çàâèñèìîñòè îò ðàññìàòðèâàåìîãî äàëåå ïðî�öåññà (îäíî èç òàêèõ îïðåäåëåíèé è ñîîòâåòñòâóþ�ùåå åìó îïèñàíèå ýâîëþöèè íà òåðìîäèíàìè÷åñêîéñòàäèè äàåòñÿ â ðàáîòå [4℄). Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ïî�ëó÷åíèå çàêîíîìåðíîñòåé ñòðóêòóðèçàöèè êàñêàäà,äëÿ ðàññìîòðåíèÿ êîòîðîãî äîñòàòî÷íî ïðèáëèæå�íèÿ àìîð�íîé ñðåäû, ïðèâîäèò ê âîçìîæíîñòè êëàñ�ñè�èêàöèè ñóáêàñêàäîâ. Ýòî, â ñâîþ î÷åðåäü, ïîçâî�ëÿåò ïðîâîäèòü âåñüìà àêòóàëüíûå ðàñ÷åòû ïî ñî�ïîñòàâëåíèþ ý��åêòîâ ïåðâè÷íîãî ðàäèàöèîííîãîâîçäåéñòâèÿ ïðè ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àþùèõñÿ ýíåð�ãåòè÷åñêèõ ñïåêòðàõ ïîâðåæäàþùåãî èçëó÷åíèÿ, íà�ïðèìåð, äëÿ ðåàêòîðîâ äåëåíèÿ è ñèíòåçà.Äðóãèì âàæíûì ðåçóëüòàòîì, ñëåäóþùèì èçîïèñàíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé ñòðóêòóðèçàöèè êàñêà�äîâ, ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü âû÷èñëåíèÿ òåìïîâ (â çà�âèñèìîñòè îò äîçû îáëó÷åíèÿ) ïðîöåññà óïðî÷íåíèÿêîðïóñíûõ ñòàëåé ðåàêòîðîâ òèïà ÂÂÝ�.Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ 1Ñå÷åíèÿ óïðóãîãî âçàèìîäåéñòâèÿ�àññìîòðèì óïðóãèå ñå÷åíèÿ, ò. å. ñå÷åíèÿ ïðî�öåññîâ áåç èçìåíåíèÿ âíóòðåííèõ (â ÷àñòíîñòè, çà�ðÿäîâûõ) ñîñòîÿíèé ñòàëêèâàþùèõñÿ ïàðòíåðîâ. Âòàêèõ ïðîöåññàõ ïðîèñõîäèò òîëüêî ïåðåäà÷à ýíåð�

ãèè îò íàëåòàþùåãî àòîìà (èîíà) ê ïîêîÿùåìóñÿàòîìó ñðåäû, êîòîðûé ïîñëå îòäà÷è ñàì ñòàíîâèòñÿó÷àñòíèêîì ðàçâèòèÿ êàñêàäà. Òàêèì îáðàçîì, ýòîòïðîöåññ âàæåí äëÿ ïîíèìàíèÿ âåëè÷èíû ýíåðãåòè÷å�ñêèõ ïîòåðü íàëåòàþùåãî ïàðòíåðà è, ñîîòâåòñòâåí�íî, ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà àòîìîâ îòäà÷è. Ýòè ñå�÷åíèÿ ñóùåñòâåííî çàâèñÿò îò ýíåðãèè è îò çàðÿäî�âûõ ñîñòîÿíèé ñòàëêèâàþùèõñÿ ïàðòíåðîâ.�àñ÷åò âåëñÿ ïî îáû÷íûì �îðìóëàì êëàññè÷å�ñêîé ìåõàíèêè. Êàê èçâåñòíî [2℄, ïðè ðàññåÿíèè íàïîòåíöèàëå V (r) ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð b îäíîçíà÷�íî ñâÿçàí ñ óãëîì ðàññåÿíèÿ � â ñèñòåìå öåíòðà ìàññ�îðìóëàìè � = � � 2b 1Zr0 drr2g(r) ; (7)ãäå g(r) =s1� 2V (r)E0 � b2r2 : (8)Çäåñü E0 � ýíåðãèÿ àòîìà â ëàáîðàòîðíîé ñèñòåìå.�àññòîÿíèå r0 íàèáîëüøåãî ñáëèæåíèÿ äâóõ ñòàëêè�âàþùèõñÿ àòîìîâ, çàäàþùåå íèæíèé ïðåäåë èíòå�ãðèðîâàíèÿ, îïðåäåëÿåòñÿ èç ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿg(r0) = 0: (9)Äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ çàäàåòñÿ�îðìóëîé [2, 26℄ d� = 2�b db; (10)èëè, â íåñêîëüêî èíîì âèäå,d�d
 = bsin � ���� dbd� ���� : (11)Åñëè èçâåñòåí ïîòåíöèàë, òî ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ ïî�ëó÷àåòñÿ èíòåãðèðîâàíèåì âûðàæåíèé (10), (11) ïîóãëó îò íåêîòîðîãî ìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ äî �. Òà�êèì îáðàçîì, çíàíèå ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ ÿâ�ëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì ïðè ïðîâåäåíèè ðàñ÷åòîâ ñå�÷åíèé.Áóäåì ðàññìàòðèâàòü òîëüêî ïàðíîå óïðóãîå âçà�èìîäåéñòâèå. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòîâ âîñïîëüçóåì�ñÿ òåîðèåé �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, êîòîðàÿ ïîçâî�ëÿåò âû÷èñëèòü ýíåðãèþ ïî çàäàííîé ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè. �àñ÷åò ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ïðîâåäåìâ ïðîñòîì ñóïåðïîçèöèîííîì ïðèáëèæåíèè. Òîãäàïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ è èîíîâ âû÷èñ�ëÿþòñÿ [27℄ ÷åðåç �óíêöèîíàë ïëîòíîñòè E(�) ïî�îðìóëåV (R) = E [�1(R + r) + �2(r)℄�� E [�1(R + r)℄� E [�2(r)℄; (12)371 12*
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V
82Z = 0�èñ. 5. Ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ íàëåòàþùèõàòîìîâ (Z = 0) è èîíîâ (Z = 2; 8) æåëåçà ñ ïîêîÿ-ùèìñÿ àòîìîì æåëåçà â çàâèñèìîñòè îò ðàññòîÿíèÿìåæäó íèìèãäå �i � ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü i-ãî àòîìà (èîíà),R � ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè, à ïî òåêóùåé êî�îðäèíàòå r, ñâÿçàííîé ñ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ,ïðîâåäåíî èíòåãðèðîâàíèå. Ïðèìåðû èñïîëüçîâàíèÿýòîé �îðìóëû ìîæíî íàéòè â ðàáîòàõ [28, 29℄. Òàìæå áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî ïðåäëîæåííîå âû�øå ïðèáëèæåíèå ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî õîðîøèì ïðèîïèñàíèè ñâîéñòâ òâåðäûõ òåë. Äëÿ ðàññìàòðèâàå�ìûõ çäåñü ñëó÷àåâ ïîòåíöèàëû èìåþò âèä, óêàçàí�íûé íà ðèñ. 5.Ñ ïîëó÷åííûìè òàêèì ñïîñîáîì ïîòåíöèàëàìèâû÷èñëÿëàñü ïî �îðìóëàì (7)�(9) çàâèñèìîñòü ïðè�öåëüíîãî ïàðàìåòðà îò óãëà ðàññåÿíèÿ. Ýòèì �àê�òè÷åñêè îïðåäåëÿåòñÿ è ïîâåäåíèå äè��åðåíöèàëü�íûõ ñå÷åíèé óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ êàê �óíêöèé óãëàè ýíåðãèè, åñëè èñïîëüçîâàòü �îðìóëû (10), (11).Â ïðîöåññàõ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ óãëîâûå ðàñïðå�äåëåíèÿ ÷àñòèö îäíîçíà÷íî ñâÿçàíû ñ èõ ýíåðãåòè÷å�ñêèìè ðàñïðåäåëåíèÿìè. ×èñòî êèíåìàòè÷åñêè óãîëðàññåÿíèÿ ñâÿçàí (ñì., íàïðèìåð, [2℄) ñ ïîòåðåé ýíåð�ãèè íàëåòàþùèì àòîìîì (èîíîì) �îðìóëîé�E = E0 sin2(�=2): (13)Â ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷å ìèíèìàëüíàÿ ïîòå�ðÿ ýíåðãèè îïðåäåëÿåòñÿ ëèáî ïðîñòî ýíåðãèåéEd � 40 ýÂ, íåîáõîäèìîé äëÿ îáðàçîâàíèÿ ïàðûÔðåíêåëÿ â æåëåçå, ëèáî ýíåðãèåé ïîðÿäêà 100 ýÂ,åñëè ïðåíåáðåãàåòñÿ âñåìè ïðîöåññàìè, êîãäà âûáè�òûé àòîì îêàçûâàåòñÿ ïðàêòè÷åñêè íå â ñîñòîÿíèèîáðàçîâàòü íîâóþ ïàðó Ôðåíêåëÿ, à òîðìîçèòñÿâ ñðåäå, òåðÿÿ ñâîþ ýíåðãèþ. Ñîîòâåòñòâåííî, â
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü îò ýíåðãèè ñå÷åíèé óïðóãîãîðàññåÿíèÿ íàëåòàþùåãî àòîìà (êðèâàÿ 1 ) è èîíîâæåëåçà Fe2+ (êðèâàÿ 2 ) è Fe8+ (êðèâàÿ 3 ) íà ïîêî-ÿùåìñÿ àòîìå æåëåçàçàâèñèìîñòè îò ïîñòàâëåííîé çàäà÷è îïðåäåëÿåòñÿè ìèíèìàëüíûé óãîë ðàññåÿíèÿ.Èìåííî òàêèì ñïîñîáîì è âû÷èñëÿëèñü ñå÷åíèÿóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ êàê �óíêöèè ýíåðãèè â èíòåðå�ñóþùåé íàñ îáëàñòè. Îíè ïðèâåäåíû íà ðèñ. 6 äëÿâûáðàííîãî óãëà îáðåçàíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùåãî ìè�íèìàëüíîé ïîòåðå ýíåðãèè, ðàâíîé 40 ýÂ (ïîðîãîâàÿýíåðãèÿ äëÿ æåëåçà). Ïðîãðàììà ðàñ÷åòîâ íà ÿçûêåÑ++ áûëà ñîçäàíà â Îòäåëå òåîðåòè÷åñêîé �èçèêèÔÈÀÍ.Çàìåòèì, ÷òî ëåãêî îïðåäåëèòü ïðåäåëû ïðèìå�íèìîñòè êëàññè÷åñêîãî ðàññìîòðåíèÿ, èñïîëüçîâàí�íîãî çäåñü. Êàê èçâåñòíî (ñì., íàïðèìåð, [40℄), òàêîéïîäõîä íåñïðàâåäëèâ ïðè áîëüøèõ ïðèöåëüíûõ ïàðà�ìåòðàõ, êîãäà ñëåäóåò èñïîëüçîâàòü êâàíòîâîìåõàíè�÷åñêèå �îðìóëû. Íèæå áóäåò ïîêàçàíî, ÷òî â íàøåìñëó÷àå ìîæíî íå ó÷èòûâàòü âëèÿíèÿ áîëüøèõ ïà�ðàìåòðîâ óäàðà. Ôèçè÷åñêè ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òîïðè ñîóäàðåíèÿõ ñ áîëüøèì ïðèöåëüíûì ïàðàìåò�ðîì íåâîçìîæíî âûáèòü àòîì ñðåäû, çàñòàâèâ åãîäâèãàòüñÿ. Ïîýòîìó ìàëûå ïîòåðè ýíåðãèè (ñîîòâåò�ñòâåííî è ìàëûå óãëû ðàññåÿíèÿ ñîãëàñíî �îðìó�ëå (13)) íå ïðèâîäÿò ê êàñêàäèðîâàíèþ, õîòÿ è ñëåã�êà âëèÿþò íà ýíåðãåòè÷åñêèå ïîòåðè íàëåòàþùåãîïàðòíåðà. Ïîñêîëüêó â íàøèõ ðàñ÷åòàõ ïðîâîäèòñÿîáðåçàíèå íà ìàëûõ óãëàõ, êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèåý��åêòû íåñóùåñòâåííû.Äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî îïðàâäàíèÿ ñäåëàííîãîóòâåðæäåíèÿ èñïîëüçóåì îöåíêè, ïðèâîäèìûå â êíè�ãå [40℄. Óãîë êëàññè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ çàïèñûâàåòñÿ372



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 2, 2004 Êàñêàäû àòîìíûõ ñìåùåíèé â òâåðäûõ òåëàõ : : :â âèäå �
l � ptp � ����dV (b)db ���� bpv : (14)Çäåñü p, pt è v � ñîîòâåòñòâåííî èìïóëüñ, åãî ïîïå�ðå÷íàÿ êîìïîíåíòà è ñêîðîñòü íàëåòàþùåãî ïàðòíå�ðà. Â òî æå âðåìÿ óãîë êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé äè��ðàêöèè îöåíèâàåòñÿ êàê�d � 1pb : (15)Èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà ýòèõ óãëîâ îïðåäåëÿåòñÿ ïðå�äåëüíîå çíà÷åíèå ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà. Êëàññè�÷åñêîå ðàññìîòðåíèå ñòàíîâèòñÿ íåïðèìåíèìûì ïðèçíà÷åíèÿõ ýòîãî ïàðàìåòðà, áîëüøèõ ïðåäåëüíîãî.Óñëîâèå äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïðåäåëüíîãî çíà÷åíèÿ èìå�åò âèä ����dV (b)db ���� b2 � v: (16)Äëÿ êàæäîãî èç íàéäåííûõ ñîãëàñíî (12) ïîòåíöèà�ëîâ ýòî óðàâíåíèå ðåøàëîñü ÷èñëåííî, è áûëè íàéäå�íû ñîîòâåòñòâóþùèå ïðåäåëüíûå çíà÷åíèÿ ïðèöåëü�íûõ ïàðàìåòðîâ êàê �óíêöèè ýíåðãèè. Çàòåì ïî�îðìóëå (15) îïðåäåëÿëèñü óãëû �d. Âû÷èñëÿëèñüóãëû îáðåçàíèÿ �min, èñïîëüçîâàííûå äëÿ îïðåäåëå�íèÿ ñå÷åíèé ñîãëàñíî �îðìóëå (13). Áûëî ïîêàçàíî,÷òî óñëîâèå ïðèìåíèìîñòè èñïîëüçîâàííîãî êëàññè�÷åñêîãî ïîäõîäà �min > �d (17)âûïîëíÿåòñÿ ïðè âñåõ ýíåðãèÿõ ñ áîëüøèì çàïàñîìâ íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ âåëè÷èíû.Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ 2Ñå÷åíèÿ âçàèìîäåéñòâèé àòîìîâ è èîíîâæåëåçà, ñîïðîâîæäàþùèõñÿ èçìåíåíèåìçàðÿäîâîãî ñîñòîÿíèÿÒåïåðü ðàññìîòðèì òå ïðîöåññû, â ðåçóëüòàòå êî�òîðûõ ìåíÿåòñÿ çàðÿäîâîå ñîñòîÿíèå ïàðòíåðîâ ïîâçàèìîäåéñòâèþ, ò. å. ïðîöåññ èîíèçàöèè íàëåòàþùå�ãî àòîìà (èîíà) ïîêîÿùèìñÿ àòîìîì, â ðåçóëüòàòå÷åãî ïîëó÷àåòñÿ èîí ñ áîëåå âûñîêèì çàðÿäîì, èïðîöåññ çàõâàòà íàëåòàþùèì èîíîì ýëåêòðîíîâ, ÷òîïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ çàðÿäà ýòîãî èîíà è èîíèçà�öèè ïîêîÿùåãîñÿ àòîìà. Ó÷åò òàêèõ ïðîöåññîâ ïîç�âîëÿåò, â ÷àñòíîñòè, îïðåäåëèòü äîëþ ýíåðãèè ïåð�âè÷íî âûáèòûõ àòîìîâ, óõîäÿùóþ íà ýëåêòðîííûåïîòåðè ïî ìåðå ðàçâèòèÿ êàñêàäà.

Ñå÷åíèå èîíèçàöèè ïîêîÿùåãîñÿ àòîìà æåëåçà íà-ëåòàþùèì àòîìîì (èîíîì) æåëåçà ïðè ðàçíûõýíåðãèÿõ Ep â ëàáîðàòîðíîé ñèñòåìåEp,êýÂ/íóêëîí �it, ñì2Fe Fe2+ Fe8+0.1 3:1 � 10�15 3:0 � 10�15 3:2 � 10�151.0 3:3 � 10�14 3:0 � 10�14 2:0 � 10�1410 3:2 � 10�13 2:2 � 10�13 2:1 � 10�13100 1:6 � 10�13 1:2 � 10�13 1:2 � 10�131000 2:6 � 10�14 1:9 � 10�14 2:2 � 10�14�àñ÷åòû ñå÷åíèé èîíèçàöèè è ïåðåçàðÿäêè ïðèñòîëêíîâåíèè íàëåòàþùèõ àòîìîâ (èîíîâ) æåëåçà ñïîêîÿùèìèñÿ àòîìàìè æåëåçà â ìèøåíè ïðîâîäè�ëèñü â øèðîêîé îáëàñòè ýíåðãèé îò 0.1 êýÂ/íóêëîíäî 1 ÌýÂ/íóêëîí, ò. å. ïåðåêðûâàëèñü ÷åòûðå ïîðÿä�êà ïî ýíåðãèè. Èòàê, áûëè âû÷èñëåíû ñå÷åíèÿ ñëå�äóþùèõ ïðîöåññîâ:Feq+ + Fe! Fe(q+1)+ + Fe+ e�; Z = 0�8; (18)Feq+ + Fe! Fe(q�1)+ + Fe+; Z = 1�26; (19)Feq+ + Fe! Feq+ + Fe+ + e�; Z = 0�26: (20)Àíàëîãè÷íûå ðàñ÷åòû áûëè ïðîâåäåíû äëÿ àòîìîâè èîíîâ ðÿäà äðóãèõ âåùåñòâ, íî â äàííîé ðàáîòå èõðåçóëüòàòû íå èñïîëüçóþòñÿ.Ñå÷åíèÿ èîíèçàöèè âû÷èñëÿëèñü ïî ïðîãðàììåLOSS, ñîçäàííîé â Îïòè÷åñêîì îòäåëå ÔÈÀÍ è îïè�ñàííîé â ðàáîòå [30℄. Â íåé ïðîâåäåí ó÷åò èîíèçà�öèè âñåõ îáîëî÷åê ìèøåíè è àòîìíîé ñòðóêòóðû íà�ëåòàþùèõ èîíîâ èëè àòîìîâ. Èñïîëüçîâàëàñü ìîäè��èêàöèÿ ïåðâîãî áîðíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ â ïðåä�ñòàâëåíèè ïàðöèàëüíûõ âîëí äëÿ îïòè÷åñêîãî ýëåê�òðîíà (ñîâåðøàþùåãî ïåðåõîä). Âîëíîâûå �óíêöèèýëåêòðîíà, ïåðåõîäÿùåãî èç äèñêðåòíîãî â íåïðå�ðûâíûé ñïåêòð, âû÷èñëÿëèñü ïóòåì ÷èñëåííîãî ðå�øåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â ý��åêòèâíîì ïîëåàòîìíîãî îñòàòêà.Ñå÷åíèÿ èîíèçàöèè íåéòðàëüíûõ àòîìîâ ìè�øåíè Fe èîíàìè æåëåçà (ñì. òàáëèöó) âîçðàñòàþòîò âåëè÷èí ïîðÿäêà 10�15 ñì2 ïðè ýíåðãèÿõE � 0:08 êýÂ/íóêëîí äî âåëè÷èí îêîëî 10�13 ñì2ïðè ýíåðãèÿõ E � 10 êýÂ/íóêëîí, è ñ ðîñòîìýíåðãèè äî E � 400 êýÂ/íóêëîí ñå÷åíèÿ èîíè�çàöèè ïîñòåïåííî óáûâàþò äî çíà÷åíèé ïîðÿäêà373



È. Ì. Äðåìèí, Î. Â. Èâàíîâ, Â. À. Íå÷èòàéëî è äð. ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 2, 200410�14 ñì2. Ýòè ñå÷åíèÿ èìåþò íåìîíîòîííîå ïî�âåäåíèå â çàâèñèìîñòè îò çàðÿäà íàëåòàþùèõèîíîâ.Ñå÷åíèÿ èîíèçàöèè íàëåòàþùèõ èîíîâ æåëåçàíåéòðàëüíûìè àòîìàìè ìèøåíè ñóùåñòâåííî çàâè�ñÿò îò îáîëî÷å÷íîé ñòðóêòóðû íàëåòàþùèõ èîíîâ.Îíè ìàêñèìàëüíû (ïîðÿäêà 10�13 ñì2) äëÿ Fe, Fe1+ïðè ýíåðãèè E � 15 êýÂ/íóêëîí, à äëÿ äðóãèõ êðàò�íîñòåé èîíèçàöèè ñå÷åíèÿ èîíèçàöèè óæå íà ïîðÿ�äîê âåëè÷èíû ìåíüøå è äîñòèãàþò ìàêñèìóìà ïðèE � 100�200 êýÂ/íóêëîí.Ñå÷åíèÿ ïåðåçàðÿäêè çà ñ÷åò çàõâàòà ýëåêòðîíàáûëè ðàññ÷èòàíû ïî ïðîãðàììå CAPTURE, òàêæåñîçäàííîé â Îïòè÷åñêîì îòäåëå ÔÈÀÍ è îïèñàí�íîé â ðàáîòå [31℄. �àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü â ïðèáëè�æåíèè Áðèíêìàíà�Êðàìåðñà â ïðåäñòàâëåíèè ïàðà�ìåòðà óäàðà è ñ ó÷åòîì çàõâàòà âñåõ âîçìîæíûõîáîëî÷åê ìèøåíè. Èñïîëüçîâàëèñü íîðìèðîâàííûåâåðîÿòíîñòè ïåðåçàðÿäêè, ñïðàâåäëèâûå äàæå â ñëó�÷àå áîëüøîãî (äî 500) ÷èñëà êàíàëîâ íîðìèðîâêè.Èñïîëüçîâàëèñü òàêæå âîäîðîäîïîäîáíûå âîëíîâûå�óíêöèè ñ ý��åêòèâíûì çàðÿäîì, ó÷èòûâàþùèìýêðàíèðîâêó ÿäðà ìèøåíè.Ñå÷åíèÿ ïåðåçàðÿäêè, âû÷èñëåííûå áåç ó÷åòà ý���åêòà ïëîòíîñòè ìèøåíè (ñì. íèæå), òàêæå èìåþòíåìîíîòîííûé õàðàêòåð. Îíè êâàçèïîñòîÿííû ïðèíèçêèõ ýíåðãèÿõ, à çàòåì óáûâàþò ïî ñòåïåííîìó çà�êîíó êàê E�2�E�3. Ñå÷åíèå ïåðåçàðÿäêè ìàêñèìàëü�íî äëÿ ñòîëêíîâåíèé Fe26++ Fe è äîñòèãàåò ìàêñè�ìóìà 6 �10�13 ñì2 ïðè ýíåðãèè E � 0:08 êýÂ/íóêëîí.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðè áîëüøèõ ýíåðãèÿõ ñòîëê�íîâåíèÿ ïðîöåññû ïåðåçàðÿäêè ïðîèñõîäÿò èñêëþ÷è�òåëüíî çà ñ÷åò çàõâàòà âíóòðåííèõ ýëåêòðîíîâ àòîìàìèøåíè.Ñóùåñòâåííûì ýëåìåíòîì ðàñ÷åòà ÿâëÿåòñÿ ó÷åòïëîòíîñòè ìèøåíè (N � 0:8 � 1023 ñì�3). Ïðè ýòîìñå÷åíèÿ ïåðåçàðÿäêè óìåíüøàþòñÿ íà íåñêîëüêî ïî�ðÿäêîâ âåëè÷èíû. Âëèÿíèå ïëîòíîñòè ìèøåíè ðàñ�ñìîòðåíî ïîäðîáíî â ðàáîòå [32℄. Ó÷åò âëèÿíèÿ ïëîò�íîñòè ïðèâîäèò ê íåìîíîòîííîìó (ïî çàðÿäó íàëå�òàþùåãî èîíà) ïîâåäåíèþ ñå÷åíèé ïåðåçàðÿäêè êàê�óíêöèé ýíåðãèè èç-çà ñóùåñòâåííîãî âëèÿíèÿ çà�õâàòà ýëåêòðîíîâ âíóòðåííèõ îáîëî÷åê ìèøåíè.Âêðàòöå, âëèÿíèå ïëîòíîñòè íà ïðîöåññû ïåðå�çàðÿäêè ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. Ïîëíîå ñå÷åíèå ïå�ðåçàðÿäêè îïðåäåëÿåòñÿ ñóììîé ñå÷åíèé çàõâàòà âîñíîâíîå è âñå âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ îáðàçóþ�ùåãîñÿ èîíà. Åñëè ïëîòíîñòü ìèøåíè ìàëà, òî ýòèñîñòîÿíèÿ èçìåíÿþòñÿ îò îñíîâíîãî äî ñîñòîÿíèéñ áåñêîíå÷íî áîëüøèìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè. Ñðîñòîì ïëîòíîñòè âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ íà÷èíà�þò èîíèçîâàòüñÿ àòîìàìè ìèøåíè, ÷òî è ïðèâîäèò
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�ip; ñì2Z = 01
�èñ. 7. Çàâèñèìîñòü îò ýíåðãèè ñå÷åíèé èîíèçà-öèè íàëåòàþùåãî àòîìà (Z = 0) è èîíîâ æåëåçà(Z = 1; 2; 5) ïîêîÿùèìñÿ àòîìîì æåëåçàê óìåíüøåíèþ ïîëíûõ ñå÷åíèé ïåðåçàðÿäêè. Çàìå�òèì, ÷òî ñêîðîñòü èîíèçàöèè âûñîêîâîçáóæäåííûõñîñòîÿíèé î÷åíü âåëèêà è ïðîïîðöèîíàëüíà âåëè�÷èíå Z2tNtv�1n2, ãäå Zt � çàðÿä ÿäðà àòîìà ìèøå�íè, Nt � ïëîòíîñòü àòîìîâ ìèøåíè, v � ñêîðîñòüèîíîâ, n � ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî âîçáóæäåííî�ãî ñîñòîÿíèÿ. Ïðè î÷åíü áîëüøèõ ïëîòíîñòÿõ, êàê âíàøåì ñëó÷àå, ïåðåçàðÿäêà ïåðåâîäèò àòîì â îñíîâ�íîå ñîñòîÿíèå è íåñêîëüêî áëèçëåæàùèõ ñîñòîÿíèé,÷òî ðåçêî óìåíüøàåò âåëè÷èíû ñå÷åíèé, êîòîðûå âäàííîì ñëó÷àå ìåíüøå çàâèñÿò îò ýíåðãèè è çàðÿ�äà íàëåòàþùåãî èîíà. Èíà÷å ãîâîðÿ, ïðè áîëüøîéïëîòíîñòè àòîìîâ ìèøåíè ñå÷åíèå ïåðåçàðÿäêè ìî�æåò èìåòü è íåìîíîòîííûé õàðàêòåð.Ýòî íàáëþäàåòñÿ ïðè ðàñ÷åòàõ. Âåëè÷èíû ñå÷å�íèé ðåçêî óáûâàþò, è ïîâåäåíèå ñå÷åíèé îêàçûâàåò�ñÿ íåìîíîòîííûì. Ýòî ñèëüíî óñëîæíÿåò ðàñ÷åòû,îñîáåííî ñ ó÷åòîì òîãî îáñòîÿòåëüñòâà, ÷òî ïðè áîëü�øèõ ýíåðãèÿõ íåîáõîäèìî íàõîäèòü ñå÷åíèÿ çàõâàòàèç âñåõ îáîëî÷åê àòîìîâ ìèøåíè.Òåì íå ìåíåå òàêèì îáðàçîì áûëè âû÷èñëåíûñå÷åíèÿ äëÿ ñòîëêíîâåíèé èîíîâ âñåõ êðàòíîñòåéèîíèçàöèè, âêëþ÷àÿ íåéòðàëüíûå àòîìû, ñ ó÷åòîìâëèÿíèÿ ïëîòíîñòè òâåðäûõ òåë (ìèøåíü). Âñåãî áû�ëî îïðåäåëåíî îêîëî ñòà ñå÷åíèé, ÷àñòü èç êîòîðûõïðèâåäåíà â äàííîé ðàáîòå.�àññìîòðèì èçìåíåíèå çàðÿäà íàëåòàþùåãî àòî�ìà (èîíà) âäîëü ïóòè ðàçâèòèÿ êàñêàäà. Îíî ñâÿçà�íî ëèøü ñ ïðîöåññàìè èîíèçàöèè àòîìîâ è èîíîâè çàõâàòà èîíîì ýëåêòðîíîâ. Ñå÷åíèÿ ýòèõ ïðîöåñ�ñîâ (�ip, �ep) êàê �óíêöèè ýíåðãèè áûëè ðàññ÷èòà�íû äëÿ âñåâîçìîæíûõ íà÷àëüíûõ çàðÿäîâ (îò 0 äî26). �åçóëüòàòû ïðèâåäåíû íà ðèñ. 7, 8 òîëüêî äëÿíåêîòîðûõ çàðÿäîâûõ ñîñòîÿíèé, ÷òîáû íå çàãðîìî�374



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 2, 2004 Êàñêàäû àòîìíûõ ñìåùåíèé â òâåðäûõ òåëàõ : : :
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�èñ. 8. Çàâèñèìîñòü îò ýíåðãèè ñå÷åíèé çà-õâàòà ýëåêòðîíà íàëåòàþùèìè èîíàìè æåëåçà(Z = 1; 2; 5; 8) ïðè èõ ñòîëêíîâåíèè ñ ïîêîÿùèìñÿàòîìîì æåëåçàæäàòü ðèñóíêè.Êàê óæå óïîìèíàëîñü âûøå, áûëî ðàññ÷èòàíîòàêæå ñå÷åíèå �it èîíèçàöèè ïîêîÿùåãîñÿ àòîìà íà�ëåòàþùèì àòîìîì èëè èîíîì ïðè ðàçíûõ íà÷àëüíûõçàðÿäàõ èîíîâ. Îíî çàâèñèò îò ýíåðãèè, íî ïðàêòè�÷åñêè íå çàâèñèò îò çàðÿäà íàëåòàþùåãî èîíà. Ýòîíàãëÿäíî äåìîíñòðèðóåò òàáëèöà, ãäå ïðèâîäÿòñÿ ðå�çóëüòàòû äëÿ àòîìà è íåêîòîðûõ èîíîâ æåëåçà. Äëÿîñòàëüíûõ èîíîâ âåëè÷èíû ñå÷åíèé ñëàáî îòëè÷àþò�ñÿ îò ïðèâåäåííûõ â òàáëèöå.Ïîñêîëüêó äëÿ ñëó÷àÿ ñòîëêíîâåíèÿ äâóõ íåé�òðàëüíûõ àòîìîâ ñèòóàöèÿ ñèììåòðè÷íàÿ, äàííûåïåðâîãî ñòîëáöà â ýòîé òàáëèöå ñîâïàäàþò ñ êðèâîéäëÿ Z = 0 íà ðèñ. 7. Êðèâûå äëÿ èîíîâ áëèçêè êýòîé êðèâîé äëÿ àòîìîâ èç-çà ïðàêòè÷åñêîé íåçàâè�ñèìîñòè ñå÷åíèé îò çàðÿäà èîíà.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Í. Áîð, Ïðîõîæäåíèå àòîìíûõ ÷àñòèö ÷åðåç âåùå�ñòâî, �îñòåõèçäàò, Ìîñêâà (1948).2. Â. Ýêøòàéí, Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå âçàèìî�äåéñòâèÿ ÷àñòèö ñ ïîâåðõíîñòüþ òâåðäîãî òåëà,Ìèð, Ìîñêâà (1995).3. J. Lindhard, V. Nielsen, and M. S
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