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Ïðåäëîæåí ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé ïðè ïîñëåäîâàòåëüíîì ìíîãîóðîâíåâîì ìîäåëè-
ðîâàíèè ðåàêòîðíûõ ìàòåðèàëîâ âûäåëÿòü íà àòîìíîì óðîâíå ïîäìíîæåñòâî 
àòîìîâ, îáðàçóþùèõ ãðàíèöó âàêàíñèîííîé ïîðû. Âûïîëíåí êîìïüþòåðíûé ýêñïå-
ðèìåíò, â êîòîðîì èìèòèðóåòñÿ ïðîöåññ ñõëîïûâàíèÿ èçíà÷àëüíî ñôåðè÷åñêîé 
ïîðû. Ïîëó÷åíû çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ôîðìû ïîðû îò êîýôôèöèåíòà ñæàòèÿ 
è ïðîâåäåíî èõ ñðàâíåíèå ñ âû÷èñëåííûìè àíàëèòè÷åñêèìè âûðàæåíèÿìè. Ïîêà-
çàíî, ÷òî ìåòîä ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü ôàçó ñõëîïûâàíèÿ ïîðû è íàïðàâëåíèå åå 
íàèáîëåå âåðîÿòíîé äàëüíåéøåé ýâîëþöèè. 
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(Ïîëó÷åíî 15.12.2010, â îòðåäàêòèðîâàííîé ôîðìå – 13.01.2011) 
 
1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ  
 

Îäíîé èç íàèáîëåå õàðàêòåðíûõ ñîâðåìåííûõ òåíäåíöèé ÿâëÿåòñÿ 
ïîñòîÿííîå óñèëåíèå âíèìàíèÿ ê âîïðîñàì, ñâÿçàííûì ñ ïðîèçâîäñòâîì è 
ïîòðåáëåíèåì ýíåðãèè. Â ÷àñòíîñòè, â ïîñëåäíåå âðåìÿ âî âñåì ìèðå 
âîçðîæäàåòñÿ  èíòåðåñ  ê  ðàçâèòèþ  ÿäåðíîé  ýíåðãåòèêè,  ÷òî  ñâÿçàíî  
ïîìèìî ïðî÷åãî ñ ïîèñêàìè èñòî÷íèêîâ ýíåðãèè, ñâîáîäíûõ îò 
ïðîèçâîäñòâà ïàðíèêîâûõ ãàçîâ, òàêèõ êàê CO2. Çàäà÷à ðàçâèòèÿ ÿäåðíîé 
ýíåðãåòèêè ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé è äëÿ Óêðàèíû, ïîñêîëüêó ñåé÷àñ áîëåå 
50% ýëåêòðîýíåðãèè â íåé ãåíåðèðóåòñÿ íà àòîìíûõ ýëåêòðîñòàíöèÿõ [1]. 
 Â êà÷åñòâå áëèæàéøåé çàäà÷è îáñóæäàåòñÿ âîçìîæíîñòü ñîçäàíèÿ 
çàìêíóòîãî ÿäåðíîãî òîïëèâíîãî öèêëà. Äëÿ ðåàëèçàöèè òàêîãî öèêëà 
íåîáõîäèìî ïðîâåäåíèå èíòåíñèâíûõ ôóíäàìåíòàëüíûõ è ïðèêëàäíûõ 
èññëåäîâàíèé, ñðåäè êîòîðûõ îñîáîå ìåñòî çàíèìàþò òå, êîòîðûå ñâÿçàíû 
ñ ñîçäàíèåì è ìîäåðíèçàöèåé êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëîâ äëÿ àêòèâíîé 
çîíû ÿäåðíûõ ðåàêòîðîâ. 
 Â êà÷åñòâå áîëåå îòäàëåííîé ìîæíî âûäåëèòü çàäà÷ó ñîçäàíèÿ ðåàêòîðîâ 
äåëåíèÿ ñëåäóþùåãî (÷åòâåðòîãî) ïîêîëåíèÿ è ðåàêòîðîâ ñèíòåçà. Îñíîâíàÿ 
öåëü ïðè ïðîåêòèðîâàíèè ðåàêòîðîâ ÷åòâåðòîãî ïîêîëåíèÿ ñîñòîèò â 
óëó÷øåíèè èõ ýêîíîìè÷åñêèõ ïîêàçàòåëåé. Â ÷àñòíîñòè, äëÿ äîñòèæåíèÿ 
áîëåå âûñîêîãî ê.ï.ä. âî âñå ïðåäëàãàåìûå âàðèàíòû çàêëàäûâàþòñÿ áîëåå 
âûñîêèå ðàáî÷èå òåìïåðàòóðû, ÷åì òå, êîòîðûå õàðàêòåðíû äëÿ ñåãîäíÿ-
øíèõ ëåãêîâîäÿíûõ ðåàêòîðîâ. Ïðè òàêèõ ïîâûøåííûõ òåìïåðàòóðàõ 
(âïëîòü äî 1000 Ñ) èñïîëüçîâàíèå â àêòèâíîé çîíå ðåàêòîðà ìíîãèõ 
ñóùåñòâóþùèõ êîíñòðóêöèîííûõ ñïëàâîâ ñòàíîâèòñÿ íåâîçìîæíûì [2]. 
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 Åùå áîëåå âûñîêèå òðåáîâàíèÿ ïðåäúÿâëÿþòñÿ ê ìàòåðèàëàì äëÿ 
ðåàêòîðîâ ñèíòåçà. Äëÿ íèõ ðàáî÷èå òåìïåðàòóðû, óðîâåíü îáëó÷åíèÿ 
íåéòðîíàìè è òåðìîìåõàíè÷åñêèå íàïðÿæåíèÿ ñîïîñòàâèìû ñ òåìè, 
êîòîðûå ïðåäïîëàãàþòñÿ â ðåàêòîðàõ äåëåíèÿ ÷åòâåðòîãî ïîêîëåíèÿ. 
Îäíàêî äîïîëíèòåëüíóþ ïðîáëåìó ïðåäñòàâëÿþò èñêóññòâåííûå èçîòîïû, 
êîòîðûå îáðàçóþòñÿ â êîíñòðóêöèîííûõ ìàòåðèàëàõ ïðè îáëó÷åíèè èõ 
âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèìè íåéòðîíàìè, ãåíåðèðóåìûìè â äåéòåðåâî-òðèòèâîé 
ïëàçìå. Ýòè èçîòîïû ìîãóò ñóùåñòâåííî âëèÿòü íà ýâîëþöèþ ìèêðî-
ñòðóêòóðû è ìåõàíè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ðàçðàáàòûâàåìûõ ìàòåðèàëîâ. 
 Ïðîöåññ ðàçðàáîòêè íîâîãî ìàòåðèàëà îñíîâàí íà âûáîðå ñîîòâåòñòâó-
þùåé ìàòðèöû, ïîèñêå îïòèìàëüíûõ êîìáèíàöèé îñíîâíûõ êîìïîíåíòîâ è 
êîíöåíòðàöèé ðàçëè÷íûõ äîáàâîê, èñïîëüçóåìûõ äëÿ êîìïëåêñíîãî 
ëåãèðîâàíèÿ, à òàêæå íà îïðåäåëåíèè ðåæèìîâ òåðìîìåõàíè÷åñêîé 
îáðàáîòêè, ïîçâîëÿþùèõ ìàòåðèàëó ñîõðàíÿòü â îïðåäåëåííûõ ïðåäåëàõ 
ñâîè ôèçè÷åñêèå è ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà â òå÷åíèå âñåãî âðåìåíè 
ýêñïëóàòàöèè. Óñïåøíîñòü ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è ñâÿçàíà ñ ïîíèìàíèåì è 
àäåêâàòíûì îïèñàíèåì òåõ ïðîöåññîâ, êîòîðûå ïðèâîäÿò ê äåãðàäàöèè 
ðàññìàòðèâàåìûõ ñâîéñòâ. 
  

 
 

Ðèñ. 1 – Ñõåìà ýâîëþöèè ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ â îáëó÷àåìîì ìàòåðèàëå 
 

 Ôóíäàìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ïðîáëåìû ðàäèàöèîííûõ ïîâðåæäåíèé 
òâåðäûõ òåë â òå÷åíèå ïîñëåäíèõ äâàäöàòè ïÿòè ëåò ïîçâîëèëè 
ñôîðìóëèðîâàòü åäèíîå òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ïðîèñõîäÿùèõ ïðè ýòîì 
ïðîöåññîâ. Â ñæàòîì âèäå êàðòèíà òàêèõ ïðîöåññîâ ïîêàçàíà íà ðèñ. 1. 
Âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèå íàëåòàþùèå ÷àñòèöû ñòàëêèâàþòñÿ ñ àòîìàìè 
ðåøåòêè è ãåíåðèðóþò êàñêàäû àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé. Â ðåçóëüòàòå 
îáðàçóþòñÿ íåðàâíîâåñíûå òî÷å÷íûå äåôåêòû è êëàñòåðû òàêèõ äåôåêòîâ ñ 
âûñîêîé ïðîñòðàíñòâåííîé êîððåëÿöèåé. Ïðè ïîâûøåííûõ òåìïåðàòóðàõ, 
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õàðàêòåðíûõ äëÿ àêòèâíîé çîíû ðåàêòîðà, ýòè äåôåêòû äèôôóíäèðóþò, 
ðàñòâîðÿþòñÿ  è  ïåðåãðóïïèðîâûâàþòñÿ  â  äðóãèå  ôîðìû  ïî  âñåìó  îáúåìó  
îáëó÷àåìîãî ìàòåðèàëà. 
 Âòîðè÷íûå äåôåêòû ôîðìèðóþò íîâûå êîìïëåêñíûå ìèêðîñòðóêòóðû, 
èçìåíÿÿ ìèêðîñêîïè÷åñêèå è ìàêðîñêîïè÷åñêèå ñâîéñòâà ìàòåðèàëà. Â 
ñâîþ î÷åðåäü ýòî ìîæåò ïðèâîäèòü ê ðàçìåðíûì íåñòàáèëüíîñòÿì, òàêèì 
êàê  ðàäèàöèîííîå  ðàñïóõàíèå  èëè  ðàäèàöèîííàÿ  ïîëçó÷åñòü,  ÷òî  î÷åíü  
íåãàòèâíî âëèÿåò íà íàäåæíîñòü è ýêñïëóàòàöèîííûå õàðàêòåðèñòèêè 
èçäåëèÿ, èçãîòîâëåííîãî èç ñîîòâåòñòâóþùåãî ìàòåðèàëà. 
 Òàêèì îáðàçîì, ýâîëþöèÿ ìàòåðèàëà ïîä îáëó÷åíèåì ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé 
ìíîãîóðîâíåâîå ÿâëåíèå, îõâàòûâàþùåå øèðîêèé èíòåðâàë ïðîñòðàíñòâåí-
íî-âðåìåííûõ ìàñøòàáîâ. Èçó÷åíèå åãî ÷èñòî ýêñïåðèìåíòàëüíûìè 
ìåòîäàìè ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òðóäíóþ çàäà÷ó, òðåáóþùóþ äëèòåëüíûõ 
èñïûòàíèé è çíà÷èòåëüíûõ èíâåñòèöèé.  Êðîìå òîãî,  åñëè äëÿ ðåàêòîðîâ 
äåëåíèÿ ÷åòâåðòîãî ïîêîëåíèÿ ïðåäïîëàãàåìûå óñëîâèÿ îáëó÷åíèÿ ìîæíî 
ðåàëèçîâàòü ñ ïîìîùüþ ñóùåñòâóþùåãî îáîðóäîâàíèÿ, òî äëÿ ðåàêòîðîâ 
ñèíòåçà â íàñòîÿùåå âðåìÿ íå ñóùåñòâóåò èñòî÷íèêîâ íåéòðîíîâ ñ óçêèì 
ýíåðãåòè÷åñêèì ðàñïðåäåëåíèåì âáëèçè 14.1 ÌýÂ, êîòîðûå ìîãëè áû 
ñìîäåëèðîâàòü íåîáõîäèìóþ äîçó îáëó÷åíèÿ (~ 200 ñíà) â äîñòàòî÷íî 
áîëüøîì îáúåìå ìàòåðèàëà. 
 
2. ÌÍÎÃÎÓÐÎÂÍÅÂÎÅ ÊÎÌÏÜÞÒÅÐÍÎÅ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ  
 

Â òàêîé ñèòóàöèè áîëüøèå íàäåæäû ñâÿçûâàþò ñ ðàçâèòèåì ñðàâíèòåëüíî 
íîâîãî íàïðàâëåíèÿ â êîìïüþòåðíîì ìàòåðèàëîâåäåíèè – ìíîãîóðîâíå-
âîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [3]. Åãî öåëü ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû âûïîëíèòü ñâÿçíîå 
îïèñàíèå ñâîéñòâ è ïðîöåññîâ â ìàòåðèàëå â öåëîì: îò ìèêðî- äî 
ìàêðîóðîâíÿ. Â îñíîâå ìíîãîóðîâíåâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ëåæèò èñïîëüçî-
âàíèå  íå  îäíîé,  à  íåñêîëüêèõ  ìîäåëåé,  êîòîðûå  â  çàâèñèìîñòè  îò  èõ  
ïðîñòðàíñòâåííûõ è âðåìåííûõ ìàñøòàáîâ ìîãóò áûòü óïîðÿäî÷åíû â 
âèäå óðîâíåé â ñîîòâåòñòâóþùåé èåðàðõèè (ðèñ. 2). 
 Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè â ìíîãîóðîâíåâîì ìîäåëèðîâàíèè îôîðìèëèñü 
äâà  íàïðàâëåíèÿ  –  ïîñëåäîâàòåëüíûå  è  ãèáðèäíûå  ñõåìû  [4].  Â  
ïîñëåäîâàòåëüíûõ ñõåìàõ ñòðóêòóðíûé ýëåìåíò ìîäåëè äàííîãî óðîâíÿ 
ðàññìàòðèâàåòñÿ â âèäå ñèñòåìû, ñîñòàâëåííîé èç ýëåìåíòîâ ìîäåëè áîëåå 
íèçêîãî óðîâíÿ. Ïîýòîìó ïåðåõîä ê ñëåäóþùåìó óðîâíþ ïðèâîäèò ê 
óìåíüøåíèþ ÷èñëà ñòåïåíåé ñâîáîäû è, êàê ñëåäñòâèå, îïèñàíèå ïîâåäåíèÿ 
ñèñòåìû ôèêñèðîâàííîãî ðàçìåðà â òå÷åíèå çàäàííîãî ïðîìåæóòêà âðåìåíè 
òðåáóåò ìåíüøèõ âû÷èñëèòåëüíûõ çàòðàò. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ïîçâîëÿåò 
ïðè ïåðåõîäå íà áîëåå âûñîêèå óðîâíè ðàññìàòðèâàòü ñèñòåìû áîëüøåãî 
ðàçìåðà â òå÷åíèå áîëüøåãî âðåìåíè. 
 Ôîðìàëüíîå îáîñíîâàíèå ìíîãîóðîâíåâîãî ïîäõîäà ñîñòîèò â ðàññìîòðå-
íèè åäèíîãî ãàìèëüòîíèàíà è óñðåäíåíèè åãî ïî âûáðàííîé ñîâîêóïíîñòè 
ñòåïåíåé ñâîáîäû. Â ðåçóëüòàòå ýòè ñòåïåíè ñâîáîäû èñêëþ÷àþòñÿ, ò.å. 
ïðîèñõîäèò "ìàñøòàáíîå îãðóáëåíèå" ñèñòåìû. Íàïðèìåð, ìîäåëü ñàìîãî 
íèæíåãî óðîâíÿ ìîæåò îïèñûâàòüñÿ ãàìèëüòîíèàíîì, âêëþ÷àþùèì âñå 
ýëåêòðîííûå ñòåïåíè ñâîáîäû â ñîîòâåòñòâóþùåì óðàâíåíèè Øðåäèíãåðà. 
Â ðåçóëüòàòå óñðåäíåíèÿ ïî âñåì ìãíîâåííûì ïîëîæåíèÿì ýëåêòðîíîâ 
ïðîèñõîäèò ïåðåõîä ê ìîäåëè ñëåäóþùåãî óðîâíÿ, â êîòîðîé êîððåëÿöèè â 
ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìå îïèñûâàþòñÿ â ðàìêàõ ôîðìàëèçìà ýëåêòðîííîé 
ïëîòíîñòè. Åùå îäèí øàã ìîæåò ñîñòîÿòü â óñðåäíåíèè ïî âñåì îñòîâíûì 
ýëåêòðîíàì è ïðåäñòàâëåíèè èõ ýôôåêòèâíûì ïîòåíöèàëîì – òàê 
íàçûâàåìîì ïñåâäîïîòåíöèàëîì. Àíàëîãè÷íàÿ ïðîöåäóðà ïðèìåíèòåëüíî  
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Ðèñ. 2 – Èåðàðõè÷åñêîå óïîðÿäî÷åíèå â ïëîñêîñòè "âðåìÿ – ïðîñòðàíñòâî" 
ìîäåëåé, èñïîëüçóåìûõ ïðè ðàçðàáîòêå ðàäèàöèîííî-ñòîéêèõ ìàòåðèàëîâ äëÿ 
èçãîòîâëåíèÿ  ñòðóêòóð  (ôðàãìåíò  â  âåðõíåì  ïðàâîì  óãëó),  îêðóæàþùèõ  ÿäðî  
ïëàçìû â ðåàêòîðå ñèíòåçà [3] 
 

ê âàëåíòíûì ýëåêòðîíàì ïðèâîäèò ê àòîìèñòè÷åñêîé ìîäåëè, â êîòîðîé 
ýëåêòðîííûå ñòåïåíè ñâîáîäû îïèñûâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ ìåæàòîìíîãî 
ïîòåíöèàëà. 
 Ñëåäóþùèé  øàã  ñîñòîèò  â  âûäåëåíèè  êîìïàêòíûõ  àòîìíûõ  îáðàçî-
âàíèé è îïèñàíèè èõ êàê åäèíûõ äåôåêòîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû. 
Ýòîò øàã îñîáåííî âàæåí äëÿ êîìïüþòåðíîãî ðåàêòîðíîãî ìàòåðèàëî-
âåäåíèÿ, ïîñêîëüêó, êàê âèäíî èç ðèñ. 1, ïåðâè÷íûå ðàäèàöèîííûå 
äåôåêòû ìîãóò ôîðìèðîâàòü ðàçíîîáðàçíûå âàêàíñèîííûå è ìåæóçåëüíûå 
êîìïëåêñû, òàêèå êàê âàêàíñèîííûå èëè ãàçîíàïîëíåííûå ïîðû è äèñëî-
êàöèîííûå ïåòëè. Êðîìå òîãî, îáëó÷åíèå ìîæåò ïðèâîäèòü ê ñóùåñò-
âåííîìó óñêîðåíèþ äèôôóçèè, ÷òî, â ñâîþ î÷åðåäü, âûçûâàåò ïðîñòðàíñò-
âåííîå ðàçäåëåíèå êîìïîíåíòîâ â ñïëàâàõ (ñåãðåãàöèþ) è ôîðìèðîâàíèå 
àòîìíûõ êëàñòåðîâ. 
 Òàêèì îáðàçîì, â ïîñëåäîâàòåëüíûõ ìíîãîóðîâíåâûõ ñõåìàõ àêòóàëüíîé 
ÿâëÿåòñÿ çàäà÷à ðàçðàáîòêè ìåòîäîâ è àëãîðèòìîâ, ïîçâîëÿþùèõ 
âûäåëÿòü ïîäìíîæåñòâî ñòðóêòóðíûõ ýëåìåíòîâ äàííîãî óðîâíÿ, êîòîðûå 
îáðàçóþò åäèíûé ýëåìåíò ñëåäóþùåãî óðîâíÿ, à òàêæå îïèñàíèå åãî 
õàðàêòåðèñòèê  â  ðàìêàõ  ïðèíÿòîé  äëÿ  íåãî  ìîäåëè.  Öåëüþ  íàñòîÿùåé  
ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ìåòîäà, ïîçâîëÿþùåãî ðåøàòü ýòó çàäà÷ó íà 
àòîìíîì óðîâíå – âûäåëÿòü ñîâîêóïíîñòü àòîìîâ, îáðàçóþùèõ âàêàí-
ñèîííóþ ïîðó, èçìåðÿòü åå õàðàêòåðèñòèêè è ïðåäñêàçûâàòü íàïðàâëåíèå 
íàèáîëåå âåðîÿòíîé äàëüíåéøåé ýâîëþöèè. 
 ×òîáû êîìïëåêñû ïåðâè÷íûõ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ ìîæíî áûëî 
ðàññìàòðèâàòü êàê ñòðóêòóðíûå ýëåìåíòû ñëåäóþùèõ óðîâíåé, íåîáõî-
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äèìî  ðåøèòü  äâå  îñíîâíûå  ïðîáëåìû.  Ïåðâàÿ  èç  íèõ  ñâÿçàíà  ñ  òåì,  ÷òî  
ìåòîäû ìîäåëèðîâàíèÿ, îñíîâàííûå íà êîíöåïöèè ÷àñòèö, îïåðèðóþò 
ëèøü òàêèìè âåëè÷èíàìè êàê ïîëîæåíèÿ ÷àñòèö è âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó 
íèìè. Ïîýòîìó íåîáõîäèìî èç ìíîæåñòâà âñåõ ÷àñòèö âûäåëèòü 
ïîäìíîæåñòâî, êîòîðîå ôîðìèðóåò äàííîå ñêîïëåíèå. Âòîðàÿ ïðîáëåìà 
ñâÿçàíà ñ íåîáõîäèìîñòüþ îïèñàíèÿ âûäåëåííîãî ïîäìíîæåñòâà êàê 
åäèíîãî öåëîãî ñ ïîìîùüþ íåáîëüøîãî ÷èñëà èíòåãðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê. 
 
3. ÀÍÀËÈÇ ÎÁÙÈÕ ÁËÈÆÀÉØÈÕ ÑÎÑÅÄÅÉ 
 

Òðàäèöèîííî àíàëèç ñòðóêòóðû êîíôèãóðàöèé, ôîðìèðóþùèõñÿ ïðè 
ìîäåëèðîâàíèè äèíàìè÷åñêîé ýâîëþöèè àòîìíûõ ñèñòåì, îñíîâûâàëñÿ íà 
èññëåäîâàíèè ðàäèàëüíîé ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè g(r). Ïî 
îïðåäåëåíèþ, îíà îïèñûâàåò âåðîÿòíîñòü îáíàðóæèòü ïðîèçâîëüíûé àòîì 
íà ðàññòîÿíèè r îò âûáðàííîãî àòîìà. Äëÿ òâåðäîòåëüíûõ ñòðóêòóð 
ôóíêöèÿ g(r) îáëàäàåò ÿðêî âûðàæåííûìè ìàêñèìóìàìè è ìèíèìóìàìè. 
Ïðè ýòîì ïåðâûé ïèê ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè ñîîòâåòñòâóåò 
ïåðâîé  êîîðäèíàöèîííîé  ñôåðå,  à  ïåðâûé  ìèíèìóì  ðàçäåëÿåò  ïåðâóþ  è  
âòîðóþ ñôåðû. 
 Â ðàñ÷åòàõ ôóíêöèÿ g(r) ïîëó÷àåòñÿ â ðåçóëüòàòå óñðåäíåíèÿ ïî âñåì 
àòîìàì ñèñòåìû, è ïîýòîìó ðàññìàòðèâàåìûé ìåòîä íàèáîëåå ïîäõîäèò 
äëÿ àíàëèçà ïðîñòðàíñòâåííî îäíîðîäíûõ ñèñòåì. Òàê, ïóòåì ñðàâíåíèÿ 
èçìåðåííîé â êîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå ôóíêöèè g(r) ñ ïàðíûìè 
êîððåëÿöèîííûìè ôóíêöèÿìè èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ â íåêîòîðûõ 
ñëó÷àÿõ óäàåòñÿ èäåíòèôèöèðîâàòü òèï êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè 
ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû. Òðóäíîñòè âîçíèêàþò êîãäà â ñèñòåìå åñòü 
íåîäíîðîäíîñòè, íàïðèìåð, îíà ñîñòîèò èç íåñêîëüêèõ òâåðäûõ ôàç, èëè â 
íåé  èìåþòñÿ  òå  èëè  èíûå  äåôåêòû.  Â  ýòîì  ñëó÷àå  ôóíêöèÿ  g(r) 
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóïåðïîçèöèþ ïàðöèàëüíûõ âêëàäîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ 
ðàçëè÷íûì ïðîñòðàíñòâåííûì îáëàñòÿì. Ñóùåñòâóþùèå â íåîäíîðîäíûõ 
ñèñòåìàõ âíóòðåííèå óïðóãèå íàïðÿæåíèÿ, à òàêæå òåïëîâûå êîëåáàíèÿ 
àòîìîâ ïðèâîäÿò ê ðàçìûòèþ ïèêîâ â ïàðöèàëüíûõ âêëàäàõ â ôóíêöèþ 
g(r). Êàê ñëåäñòâèå, çàäà÷à äåêîìïîçèöèè g(r) íà ïàðöèàëüíûå ñîñòàâ-
ëÿþùèå ñòàíîâèòñÿ ïëîõî îïðåäåëåííîé. 
 Â òàêîé ñèòóàöèè äëÿ âûäåëåíèÿ êîìïëåêñà ïåðâè÷íûõ ðàäèàöèîííûõ 
äåôåêòîâ áîëåå ïåðñïåêòèâíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïîäõîä, îñíîâàííûé íà 
èññëåäîâàíèè ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè îòäåëüíîãî àòîìà è âûäåëåíèè 
ñâÿçíûõ ïîäìíîæåñòâ àòîìîâ, îáëàäàþùèõ îäèíàêîâûì òèïîì êðèñòàë-
ëè÷íîñòè. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è ââîäèòñÿ ïðåäñòàâëåíèå î ñâÿçàííûõ 
ïàðàõ àòîìîâ. Ïî îïðåäåëåíèþ, ïðîèçâîëüíàÿ ïàðà àòîìîâ a – b ñ÷èòàåòñÿ 
ñâÿçàííîé, åñëè àòîìû äîñòàòî÷íî áëèçêè äðóã ê äðóãó, ò.å. åñëè ðàññòî-
ÿíèå r ìåæäó èõ öåíòðàìè ìåíüøå íåêîòîðîãî ôèçè÷åñêè îáîñíîâàííîãî 
çíà÷åíèÿ rcut. Â êà÷åñòâå rcut ÷àùå âñåãî âûáèðàþò ðàäèóñ ïåðâîãî ìèíè-
ìóìà ôóíêöèè g(r). Çàìåòèì, ÷òî ïðè ýòîì ðå÷ü èäåò íå î õèìè÷åñêîé, à 
î ÷èñòî ãåîìåòðè÷åñêîé ñâÿçè. 
 Äëÿ äàííîãî àòîìà a ñîâîêóïíîñòü âñåõ ñâÿçàííûõ ñ íèì àòîìîâ 
îïðåäåëÿåò ìíîæåñòâî Na åãî  áëèæàéøèõ  ñîñåäåé.  Àíàëèç  ïîêàçûâàåò,  
÷òî  äàæå  â  ñîâåðøåííîì  êðèñòàëëå  íå  âñå  ñâÿçè  a – b àòîìà a ñ  åãî  
áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè ãåîìåòðè÷åñêè ýêâèâàëåíòíû. Ïîýòîìó ìíîæåñòâî 
Na ìîæíî ðàçäåëèòü íà ñîâîêóïíîñòü íåïåðåñåêàþùèõñÿ ïîäìíîæåñòâ: 
 



 
 
64 À.È. ÊÓËÜÌÅÍÒÜÅÂ  
 

 

 a aN N ,  (1) 

òàêèõ, ÷òî ñâÿçè a – b (b  Na) â ïðåäåëàõ îòäåëüíîãî ïîäìíîæåñòâà  
ïîä äåéñòâèåì îïåðàöèé òî÷å÷íîé ãðóïïû ñèììåòðèè ïåðåõîäÿò äðóã â 
äðóãà. Õàðàêòåðèñòèêà ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè ðàññìàòðèâàåìîãî 
àòîìà ìîæåò ñîñòîÿòü â óêàçàíèè ìîùíîñòè ìíîæåñòâà Na (÷èñëà âñåõ 
áëèæàéøèõ ñîñåäåé), à òàêæå òèïîâ ñâÿçåé â êàæäîì èç ïîäìíîæåñòâ aN  
è ìîùíîñòè ýòèõ ïîäìíîæåñòâ â ðàçëîæåíèè (1). 
 ßñíî, ÷òî äëÿ çàäàííîé ïàðû àòîìîâ a è b òèï ñâÿçè a – b 
îïðåäåëÿåòñÿ  ñòðóêòóðîé  åå  îêðóæåíèÿ.  Â  [5,  6]  áûëî  ïîêàçàíî,  ÷òî  
âïîëíå ðàáîòîñïîñîáíóþ ñõåìó õàðàêòåðèñòèêè ñâÿçè a – b ìîæíî ðàçâèòü 
íà îñíîâå àíàëèçà íå âñåé ñòðóêòóðû  îêðóæåíèÿ ïàðû, à ëèøü èñïîëüçóÿ 
ìíîæåñòâî 
 

 ab a bN N N  (2) 
 

îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé àòîìîâ a è b. Ñîîòâåòñòâåííî ðàçðàáîòàííûé 
ìåòîä ïîëó÷èë íàçâàíèå ìåòîäà àíàëèçà îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé (CNA 
– Common Neighbor Analysis). 
 

 
 

Ðèñ. 3 – Àíàëèç îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé â ÃÖÊ-ðåøåòêå:  à – äâå ýëåìåíòàð-
íûå ÿ÷åéêè. Ñåðûì öâåòîì âûäåëåí àòîì, äëÿ êîòîðîãî îïðåäåëÿåòñÿ òèï åãî 
ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè. 12 ñâåòëûõ àòîìîâ ôîðìèðóþò ìíîæåñòâî åãî 
áëèæàéøèõ ñîñåäåé; îñòàëüíûå (òåìíûå) àòîìû ðàñïîëîæåíû íà ðàññòîÿíèè 
r > rcut.;   á – ñåðûì öâåòîì âûäåëåíà ñâÿçü ðàññìàòðèâàåìîãî àòîìà ñ îäíèì èç 
åãî áëèæàéøèõ ñîñåäåé; ñâåòëûìè ïîêàçàíû ÷åòûðå àòîìà, ôîðìèðóþùèå 
ìíîæåñòâî  îáùèõ  áëèæàéøèõ  ñîñåäåé  ýòîé  ñâÿçè,  è  äâå  ñâÿçè  ìåæäó  ýòèìè  
÷åòûðüìÿ àòîìàìè;  â – àíàëîãè÷íî á, íî äëÿ äðóãîé ñâÿçè 
 

 Â ýòîì ìåòîäå çàäàííàÿ ñâÿçü õàðàêòåðèçóåòñÿ òðîéêîé öåëî÷èñëåííûõ 
ïàðàìåòðîâ ijk: i – ìîùíîñòü ìíîæåñòâà Nab (÷èñëî îáùèõ áëèæàéøèõ 
ñîñåäåé); j –  ÷èñëî  ñâÿçåé  ìåæäó  àòîìàìè  ìíîæåñòâà  Nab è k – äëèíà 
íàèáîëüøåé íåïðåðûâíîé öåïî÷êè, êîòîðóþ ìîæíî ñîñòàâèòü èç ýòèõ j 
ñâÿçåé. Ïðè ýòîì òðåòèé ïàðàìåòð ââîäèòñÿ äëÿ äèôôåðåíöèðîâàíèÿ 
ñâÿçåé, êîòîðûå ãåîìåòðè÷åñêè ðàçëè÷íû, íî õàðàêòåðèçóþòñÿ 
îäèíàêîâûìè çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðîâ i è j. (Ïðèìåðîì ìîæåò ñëóæèòü 
ïàðà ÃÖÊ è ÃÏÓ ðåøåòîê). Ñóùåñòâóåò îáîáùåíèå CNA-ìåòîäà, â êîòîðîì 
ñ ýòîé æå öåëüþ ââîäèòñÿ ÷åòâåðòûé ïàðàìåòð h, êîòîðûé ïðèíèìàåò 
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çíà÷åíèå 1, åñëè ðàññìàòðèâàåòñÿ ñâÿçàííàÿ ïàðà àòîìîâ a è b, è çíà÷åíèå 
2, åñëè ïàðà àòîìîâ íå ñâÿçàíà, íî èìååò îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Ïðè 
ýòîì ïàðà àòîìîâ a è b õàðàêòåðèçóåòñÿ óæå ÷åòûðüìÿ ïàðàìåòðàìè hijk. 
Íèæå áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ ñòàíäàðòíûé âàðèàíò CNA-ìåòîäà. 
 Íà ðèñ.3. ïîêàçàí ïðèìåð ïðèìåíåíèÿ CNA-ìåòîäà äëÿ îïèñàíèÿ 
ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè àòîìà â ÃÖÊ-ðåøåòêå. Ïðîèçâîëüíûé àòîì â 
ýòîé ðåøåòêå èìååò 12 áëèæàéøèõ ñîñåäåé (ðèñ.3 à) è ñ êàæäûì èç íèõ îí 
äåëèò ÷åòûðåõ îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé (i  4), èç êîòîðûõ ìîæíî 
ñôîðìèðîâàòü  äâå  ñâÿçè  (j  2) (ðèñ. 3 á, â). Ïîñêîëüêó äëèíà ñàìîé 
äëèííîé íåïðåðûâíîé öåïî÷êè, êîòîðóþ ìîæíî ñîñòàâèòü èç ýòèõ äâóõ 
ñâÿçåé, ðàâíà åäèíèöå, òî k  1, è îêîí÷àòåëüíî ëîêàëüíàÿ êðèñòàëëè÷íîñòü 
ïðîèçâîëü-íîãî àòîìà â ÃÖÊ-ðåøåòêå çàäàåòñÿ â âèäå 12  421. 
 Ñõåìà  òèïèçàöèè  ñâÿçè  â  CNA-ìåòîäå  îñíîâàíà  ëèøü  íà  àíàëèçå  
îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ïàðû àòîìîâ è ïîýòîìó ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü 
ýêâèâàëåíòíûå ñâÿçè â ðàçëîæåíèè (1) áåç ïðèìåíåíèÿ ãðóïïîâîãî 
ñèììåòðèéíîãî àíàëèçà. Êàê ñëåäñòâèå, åå ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ 
îïèñàíèÿ ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè â îáëàñòÿõ ñ íàðóøåííîé òî÷å÷íîé 
ñèììåòðèåé,  íàïðèìåð  äëÿ  àòîìîâ,  âõîäÿùèõ  â  ñîñòàâ  ñòðóêòóðíûõ  
äåôåêòîâ èëè ïðè íàëè÷èè ñëó÷àéíûõ ñìåùåíèé àòîìîâ èç 
ñèììåòðè÷íûõ ðàâíîâåñíûõ ïîëîæåíèé. 
 Ïîäðîáíàÿ òàáëèöà õàðàêòåðèñòèê ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè àòîìîâ 
â  ðàçëè÷íûõ  ðåøåòêàõ  è  äëÿ  íåêîòîðûõ  èõ  ñòðóêòóðíûõ  äåôåêòîâ  
ïðèâåäåíà â [6]. Ê ïðèìåðó, äëÿ àòîìà íà ïîâåðõíîñòè (111) ÃÖÊ-ðåøåòêè 
ýòà õàðàêòåðèñòèêà èìååò âèä 9  (421(3) + 311(6)). 
 Äîñòîèíñòâîì CNA-ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ åãî ñðàâíèòåëüíàÿ ïðîñòîòà. 
Èñïîëüçîâàíèå ëèøü öåëî÷èñëåííûõ ïàðàìåòðîâ äåëàåò åãî óñòîé÷èâûì 
îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèõ ñëó÷àéíûõ ñìåùåíèé àòîìîâ, ÷òî âûãîäíî 
îòëè÷àåò CNA-ìåòîä, íàïðèìåð, îò àíàëèçà ìíîãîãðàííèêîâ Âîðîíîãî. 
 
4. ÝÂÎËÞÖÈß ÂÀÊÀÍÑÈÎÍÍÎÉ ÏÎÐÛ 
 

Íà ðèñ.4 íà ïðèìåðå ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêè èçîáðàæåíû íåêîòîðûå 
äåôåêòû êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû. Ïðè îáëó÷åíèè êîíñòðóêöèîííûõ 
ìàòåðèàëîâ â àêòèâíîé çîíå ðåàêòîðà îáðàçóþòñÿ ïåðâè÷íûå 
ðàäèàöèîííûå äåôåêòû – âàêàíñèè (ðèñ.4 d)), ìåæóçåëüíûå àòîìû 
(ðèñ.  4  c),  à  òàêæå  ïðèìåñè  (ðèñ.4  a,  h),  êîòîðûå  ìîãóò  îáúåäèíÿòüñÿ  â  
ðàçíîîáðàçíûå êîìïëåêñû – âàêàíñèîííûå ïîðû, äèñëîêàöèîííûå ïåòëè 
(ðèñ. 4 f, g)) è ïðèìåñíûå âûäåëåíèÿ (ðèñ.4 e). 
 Ïðåäåëüíûìè ñëó÷àÿìè ÿâëÿþòñÿ ñôåðè÷åñêèå è ïëîñêèå êîìïëåêñû. 
Â ïåðâîì ñëó÷àå âíà÷àëå â ÿäðå ïðîñòîãî êàñêàäà ñòîëêíîâåíèé 
îáðàçóåòñÿ ìàëåíüêàÿ ãðóïïà âàêàíñèé, êîòîðàÿ çàòåì íà÷èíàåò ðàñòè çà 
ñ÷åò èçáûòî÷íîãî (ïî ñðàâíåíèþ ñ ìåæóçåëüíûìè àòîìàìè) ïîòîêà 
âàêàíñèé  íà  ïîðó.  Ýíåðãèÿ  òàêîãî  ñôåðè÷åñêîãî  êîìïëåêñà  ñâÿçàíà  ñ  
îáðàçîâàíèåì äîïîëíèòåëüíîé ïîâåðõíîñòè 
 

 24vE R , (3) 
 

ãäå  –  êîýôôèöèåíò  ïîâåðõíîñòíîãî  íàòÿæåíèÿ,  à  R – ýôôåêòèâíûé 
ðàäèóñ ïîðû, êîòîðûé îïðåäåëÿåòñÿ èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà îáúåìà ñôåðû 
ðàäèóñà R ñóììàðíîìó îáúåìó n  îáúåäèíèâøèõñÿ âàêàíñèé, êàæäàÿ èç 
êîòîðûõ èìååò îáúåì : 
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Ðèñ. 4 – Êëàññèôèêàöèÿ íåêîòîðûõ ñòðóêòóðíûõ äåôåêòîâ â ïðîñòîé 
êóáè÷åñêîé ðåøåòêå: ïðèìåñü âíåäðåíèÿ (à); êðàåâàÿ äèñëîêàöèÿ (b); 
ìåæóçåëüíûé àòîì (c); âàêàíñèÿ (d); âûäåëåíèå ïðèìåñíûõ àòîìîâ (e); 
äèñëîêàöèîííàÿ ïåòëÿ âàêàíñèîííîãî òèïà (f); äèñëîêàöèîííàÿ ïåòëÿ 
ìåæóçåëüíîãî òèïà (g); ïðèìåñü çàìåùåíèÿ (h) 
 

 
1 3

3

4
v vn

R . (4) 

 

 Â ïðîöåññå ýâîëþöèè ñôåðè÷åñêèå ïîðû ìîãóò äåôîðìèðîâàòüñÿ è 
çàõëîïûâàòüñÿ â íàèáîëåå ïëîòíîóïàêîâàííîé ïëîñêîñòè êðèñòàëëà. Ïðè 
ýòîì ñíà÷àëà ôîðìèðóåòñÿ äèñê, à çàòåì ïëîñêèå ñòîðîíû ýòîãî äèñêà 
ñîåäèíÿþòñÿ, îáðàçóÿ äèñëîêàöèîííóþ ïåòëþ âàêàíñèîííîãî òèïà 
(ðèñ.4  f).  Â  ðåçóëüòàòå  ïðèõîäèì  êî  âòîðîìó  ïðåäåëüíîìó  ñëó÷àþ  
êîìïëåêñà ïåðâè÷íûõ ðàäèàöèîííûõ äåôåêòîâ, êîòîðûé ïðåäñòàâëÿåò 
ñîáîé ïëîñêóþ ðàñùåïëåííóþ ïåòëþ äèñëîêàöèé. Åå ýíåðãèÿ ðàâíà [7] 
 

 6 2

0

6 4
ln

6(1 )
l

l l l d
R

E b R R
r

, (5) 

 

ãäå  – ìîäóëü ñäâèãà,  – êîýôôèöèåíò Ïóàññîíà, d – ýíåðãèÿ äåôåêòà 
óïàêîâêè, à Rl –  ðàäèóñ  ïåòëè,  îïðåäåëÿåìûé  èç  óñëîâèÿ  ðàâåíñòâà  
ïëîùàäè êðóãà ðàäèóñîì Rl ïëîùàäè ïëîñêîãî ñêîïëåíèÿ n  âàêàíñèé: 
 

 
1 2

1/3 v
l v

n
R . (6) 

 

 Âûðàæåíèÿ  (3)  è  (5)  ïî-ðàçíîìó  çàâèñÿò  îò  ÷èñëà  âàêàíñèé  â  
êîìïëåêñå, è êàê ïîêàçàíî â [7], ìîæíî îïðåäåëèòü íåêîòîðîå 
êðèòè÷åñêîå ÷èñëî âàêàíñèé ncr, ïðè êîòîðîì ýíåðãèè ýòèõ êîìïëåêñîâ 
ðàâíû. Ïðè ìàëîì ÷èñëå âàêàíñèé ñôåðè÷åñêàÿ ïîëîñòü èìååò ìåíüøóþ 
ýíåðãèþ, ÷åì äèñëîêàöèîííàÿ ïåòëÿ, íî ïðè n  > ncr ñôåðè÷åñêàÿ ïîëîñòü 
ñòàíîâèòñÿ ìåíåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîé è ìîæåò ñõëîïíóòüñÿ ñ 
îáðàçîâàíèåì äèñëîêàöèîííîé ïåòëè âàêàíñèîííîãî òèïà. 
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 Â îáëó÷àåìîì ìàòåðèàëå ìîæåò ñóùåñòâîâàòü çíà÷èòåëüíûé ðàçáðîñ â 
çíà÷åíèÿõ ncr, ïîñêîëüêó íåêîòîðûå âîçäåéñòâèÿ ìîãóò ñòàáèëèçèðîâàòü 
ïîðó (è óâåëè÷èâàòü çíà÷åíèå ncr), òîãäà êàê äðóãèå ïðèâîäÿò ê ïðîòèâî-
ïîëîæíîìó ðåçóëüòàòó. Ê ïðèìåðó, ñôåðè÷åñêàÿ ïîðà ñòàáèëèçèðóåòñÿ 
ëîêàëüíûì ðàñòÿãèâàþùèì íàïðÿæåíèåì èëè â ðåçóëüòàòå çàïîëíåíèÿ åå 
àòîìàìè ãåëèÿ, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ïðîäóêòîì ÿäåðíûõ ðåàêöèé òèïà 
(n, ). Íàïðîòèâ, ñæèìàþùèå íàïðÿæåíèå óìåíüøàåò çíà÷åíèå ncr. 
 Ïîýòîìó ïðè ìíîãîóðîâíåâîì ìîäåëèðîâàíèè ìàòåðèàëà ïîä îáëó÷å-
íèåì íåîáõîäèìî íà àòîìíîì óðîâíå èìåòü ìåòîä, êîòîðûé ïîçâîëÿë áû, 
âî-ïåðâûõ, äåòåêòèðîâàòü ôîðìèðîâàíèå êîìïëåêñà ïåðâè÷íûõ ðàäèàöè-
îííûõ äåôåêòîâ â âèäå âàêàíñèîííîé ïîðû; âî-âòîðûõ, ïðåäñêàçûâàòü 
íàïðàâëåíèå åå íàèáîëåå âåðîÿòíîé äàëüíåéøåé ýâîëþöèè. 
 Â ñòàòüå ïðåäëàãàåòñÿ âàðèàíò òàêîãî ìåòîäà, îñíîâàííûé íà àíàëèçå 
îáùèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé è íà äâóõ ïðåäûäóùèõ àâòîðñêèõ ðàçðàáîòêàõ: 
ìåòîäå äåòåêòèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòè êîìïàêòíûõ àòîìíûõ îáðàçîâàíèé [8] 
è  ìåòîäå  èçìåðåíèÿ  ôîðìû  òàêîãî  îáðàçîâàíèÿ  [9].  Äëÿ  èëëþñòðàöèè  
ïðåäëàãàåìîãî ìåòîäà ðàññìîòðèì êîìïüþòåðíûé ýêñïåðèìåíò, â êîòîðîì 
èìèòèðóåòñÿ ïðîöåññ ñõëîïûâàíèÿ èçíà÷àëüíî ñôåðè÷åñêîé ïîðû. 
 
5. ÊÎÌÏÜÞÒÅÐÍÛÉ ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒ È ÄÅÒÀËÈ ÀËÃÎÐÈÒÌÎÂ 
 

Ïóñòü â íà÷àëüíîì ñîñòîÿíèè â ÃÖÊ-ðåøåòêå ñóùåñòâóåò ñôåðè÷åñêàÿ 
ïîðà ðàäèóñà R, îáðàçîâàâøàÿñÿ â ðåçóëüòàòå ñëèÿíèÿ n  âàêàíñèé. Áóäåì 
ñ÷èòàòü, ÷òî îáúåì  êàæäîé âàêàíñèè ðàâåí îáúåìó at, ïðèõîäÿùåìóñÿ 
íà  îäèí  àòîì,  ò.å.    at  3 4lata , ãäå alat –  ïàðàìåòð  ðåøåòêè.  Òîãäà  
ðàäèóñ ïîðû îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì (4) 
 

 
1 3 1 3

3 3

4 16
v v

lat v
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R a n . (7) 

 

 Ñîâìåñòèì öåíòð ñôåðû ðàäèóñà R ñ îäíèì èç óçëîâ ðåøåòêè è óäàëèì 
èç  íåå  âñå  àòîìû,  öåíòðû  êîòîðûõ  ïîïàäàþò  âíóòðü  ýòîé  ñôåðû.  Â  
ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåì àòîìíóþ ìîäåëü ñôåðè÷åñêîé âàêàíñèîííîé ïîðû. 
Îïðåäåëèì ñ ïîìîùüþ CNA-ìåòîäà ëîêàëüíóþ êðèñòàëëè÷íîñòü âñåõ 
àòîìîâ â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå, è ðàçäåëèì èõ íà äâà íåïåðåñåêàþùèõñÿ 
ïîäìíîæåñòâà – òå, ëîêàëüíàÿ êðèñòàëëè÷íîñòü êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóåò 
ñîâåðøåííîé ðåøåòêå, è äåôåêòíûå àòîìû. 
 Â  ðàìêàõ  ìåòîäà  [8]  îïðåäåëèì  àòîìû,  êîòîðûå  îáðàçóþò  âíåøíþþ  
ãðàíèöó S êîìïàêòíîãî êîìïëåêñà äåôåêòîâ. Ýòîò ìåòîä îñíîâàí íà 
ïðåäñòàâëåíèè î êà÷åíèè ïî ïîâåðõíîñòè àòîìíîãî îáðàçîâàíèÿ ïðîáíîé 
ñôåðû, è â íåì S ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îáúåäèíåíèå n òðåóãîëüíûõ ïîëè-

ãîíîâ 1
n

i i iiS A BC . Ñîîòâåòñòâåííî, îáðàçîâàíèå ìîäåëèðóåòñÿ ïîëè-

ýäðîì ñ âíåøíåé ãðàíèöåé S. 
 Ïåðåáèðàåì âñå àòîìû ñèñòåìû è âûäåëÿåì òå, öåíòðû êîòîðûõ ïîïà-
äàþò âíóòðü ýòîãî ïîëèýäðà. Ýòî ìîæíî ñäåëàòü â ðåçóëüòàòå âû÷èñëåíèÿ 
äëÿ êàæäîãî èç àòîìîâ çíà÷åíèÿ èíäèêàòîðíîé ôóíêöèè, îïðåäåëÿåìîé 
ñëåäóþùèì îáðàçîì 
 

 
1  äëÿ  âíóòðè ïîëèýäðà,

( )
0  äëÿ  ñíàðóæè ïîëèýäðà.

D
r

r
r
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 Àëãîðèòì ðàñ÷åòà ôóíêöèè D(r) ïîäðîáíî èçëîæåí â [9]. Ñ ïîìîùüþ 
ýòîãî àëãîðèòìà ìîæíî â ðàìêàõ ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî âû÷èñëèòü è ïðîèç-
âîëüíûé èíòåãðàë ïî ïîëèýäðó, â ÷àñòíîñòè, åãî îáúåì. Ïîñêîëüêó ÷èñëî 
àòîìîâ âíóòðè ïîëèýäðà îïðåäåëåíî âûøå, òî ìîæíî îöåíèòü ëîêàëüíóþ 
ïëîòíîñòü àòîìîâ â ïðåäåëàõ êîìïàêòíîãî êîìïëåêñà äåôåêòîâ. Ñðàâíåíèå 
åå ñî ñðåäíåé àòîìíîé ïëîòíîñòüþ â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå, ïîçâîëÿåò îäíî-
çíà÷íî êëàññèôèöèðîâàòü äåôåêòíîå îáðàçîâàíèå êàê âàêàíñèîííóþ ïîðó. 
 Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà ñõëîïûâàíèÿ ïîðû ìíîãîêðàòíî ïîâòîðèì 
îïèñàííûé âûøå ýêñïåðèìåíò, íî òåïåðü â èñõîäíîì ñîñòîÿíèè áóäåì 
óäàëÿòü èç ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè àòîìû, ëåæàùèå âíóòðè íå ñôåðû, à ýêâè-
îáúåìíîãî  åé  ýëëèïñîèäà  âðàùåíèÿ  (ò.å.  ýëëèïñîèäà  ñ  äâóìÿ  ðàâíûìè  
ïîëóîñÿìè). Òàêîé ýëëèïñîèä ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ðåçóëüòàò "ñæàòèÿ" 
ñôåðè÷åñêîé ïîðû. 
 Ïóñòü  öåíòð  ýëëèïñîèäà  ñîâìåùåí  ñ  òåì  æå  óçëîì  ðåøåòêè,  ÷òî  è  
öåíòð ñôåðè÷åñêîé ïîðû, à ãëàâíûå îñè ñîâïàäàþò ñ êðèñòàëëîãðàôè-
÷åñêèìè îñÿìè. Â ýòîì ñëó÷àå êàíîíè÷åñêîå óðàâíåíèå ýëëèïñîèäà ìîæíî 
çàïèñàòü â âèäå 
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1

x y z
a a b

, (9) 

 

ãäå a è b – ïîëóîñè ýëëèïñà, â ðåçóëüòàòå âðàùåíèÿ êîòîðîãî âîêðóã 
ìàëîé îñè (âûáðàííîé ñîâïàäàþùåé ñ îñüþ z – îñüþ ñæàòèÿ ïîðû) 
ïîëó÷àåòñÿ ýëëèïñîèä âðàùåíèÿ. Îïðåäåëèì êîýôôèöèåíò ñæàòèÿ  
ñëåäóþùèì îáðàçîì 
 

 1
b
a

. (10) 

 

Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ èñõîäíîé ñôåðè÷åñêîé ïîðû   0, à â ïðåäåëå ñõëîï-
íóòîé ïîðû   1. 
 Îáîçíà÷èì ÷åðåç V0  n  îáúåì ñôåðè÷åñêîé ïîðû. Èç (10) ñëåäóåò, 
÷òî b  a(1 – ). Ïðèðàâíèâàÿ îáúåì ýëëèïñîèäà âðàùåíèÿ 
 

 2 34 4
(1 )

3 3
V a b a  (11) 

 

îáúåìó V0, ïîëó÷èì äëÿ çàäàííîãî çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòà ñæàòèÿ 
ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ äëÿ ïîëóîñåé a è b: 
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 Ââåäåì âñïîìîãàòåëüíóþ ôóíêöèþ 
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ãäå ïîëóîñè a è b îïðåäåëÿþòñÿ ñèñòåìîé (12). Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ òî÷åê 
r(x, y ,z) âíóòðè ýëëèïñîèäà âðàùåíèÿ f(r) < 0, íà åãî ïîâåðõíîñòè f(r)  0 
è  âíå  –  f(r) > 0.  Ïåðåáèðàåì  âñå  àòîìû  â  ðàñ÷åòíîé  ÿ÷åéêå,  âû÷èñëÿåì  
äëÿ êàæäîãî èç íèõ çíà÷åíèå ôóíêöèè f(r) è óäàëÿåì òå, äëÿ êîòîðûõ ýòà 
ôóíêöèÿ îòðèöàòåëüíà. Òàê ïîäãîòàâëèâàåòñÿ èñõîäíàÿ àòîìíàÿ êîíôèãó-
ðàöèÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ñæàòîé ïîðå. 
 Ïîâòîðèì îïèñûâàåìûé ýêñïåðèìåíò äëÿ ðÿäà çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòà 
ñæàòèÿ , è äëÿ êàæäîãî  èçìåðèì ôîðìó ïîðû. Ïðè ýòîì áóäåì èñïîëü-
çîâàòü ïðåäëîæåííûé â [9] îðèãèíàëüíûé ìåòîä èçìåðåíèÿ ôîðìû ëîêàëü-
íîãî àòîìíîãî îáðàçîâàíèÿ, îñíîâàííûé íà âû÷èñëåíèè èíâàðèàíòîâ òåí-
çîðà ìîìåíòîâ èíåðöèè ïîëèýäðà, êîòîðûì ìîäåëèðóåòñÿ ýòî îáðàçîâàíèå. 
 Äëÿ èíäèêàòîðíîé ôóíêöèè (8) ýòè ìîìåíòû îïðåäåëÿþòñÿ ñëåäóþùèì 
îáðàçîì 
 

 ( )p q r
pq r d x y z Dr r , (14) 

 

ãäå èíòåãðèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåìó òðåõìåðíîìó ïðîñòðàíñòâó, 
(p, q, r) – òðîéêà íåîòðèöàòåëüíûõ öåëûõ ÷èñåë, è ïîðÿäîê ìîìåíòà ðàâåí 
n  p + q + r. Åñëè ïîëèýäð ïåðåìåùåí òàê, ÷òî åãî öåíòð ìàññ ñîâïàäàåò 
ñ  íà÷àëîì  êîîðäèíàò,  òî  òàêèå  ìîìåíòû  íàçûâàþòñÿ  öåíòðàëüíûìè,  è  
öåíòðàëüíûå ìîìåíòû âòîðîãî ïîðÿäêà â ñîâîêóïíîñòè îáðàçóþò òåíçîð 
âòîðîãî ðàíãà – òåíçîð ìîìåíòîâ èíåðöèè I: 
 

 

020 002 110 101

110 200 002 011

101 011 200 020

I . (15) 

 

Ýòîò òåíçîð èìååò òðè èíâàðèàíòà [10]: 
 

 

1 200 020 002

2 2 2
2 200 020 200 002 020 002 110 101 011

2 2 2
3 200 020 002 110 101 011 200 020 002011 101 110

,
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2 .
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 (16) 

 

Ìîæíî òàêæå îïðåäåëèòü òðè áåçðàçìåðíûõ èíâàðèàíòà ìîìåíòîâ 
 

 
5/3 10/3 5

1 2 3
1 2 3

3 3
, ,

V V V
O O O

, (17) 

 

à çàòåì – íîðìèðîâàííûå âåëè÷èíû 
 

 1 2 3
1 2 3

1 2 3

, ,
S S S

, (18) 

 

ãäå S
i  – ñîîòâåòñòâóþùèå èíâàðèàíòû ìîìåíòîâ äëÿ ñôåðû. 

 Î÷åâèäíî, ÷òî áåçðàçìåðíûå èíâàðèàíòû ( 1, 2, 3)  íå  çàâèñÿò  îò  
èçìåíåíèÿ ìàñøòàáà ïðîñòðàíñòâåííûõ ïåðåìåííûõ, ò.å. îíè íå çàâèñÿò 
îò ðàçìåðà àòîìíîãî îáðàçîâàíèÿ, à õàðàêòåðèçóþò ëèøü åãî ôîðìó. Â [9] 
áûëî ïîêàçàíî, ÷òî òðàíñëÿöèÿ â ïðîñòðàíñòâå àòîìíîãî îáðàçîâàíèÿ êàê 
öåëîãî èëè åãî âðàùåíèå îòíîñèòåëüíî ïðîèçâîëüíîé îñè íå ìåíÿëè 
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çíà÷åíèé âåëè÷èí ( 1, 2, 3). Êðîìå òîãî, ïîñêîëüêó òðè èíâàðèàíòà 
( 1, 2, 3) èìåþò ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå äëÿ ñôåðû, òî íîðìèðîâàííûå 
âåëè÷èíû 1 2 3( , , )  èçìåíÿþòñÿ â èíòåðâàëå îò 0 äî 1. 
 
6. ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÊÎÌÏÜÞÒÅÐÍÎÃÎ ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀ È 

ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ 
 

Â ñîîòâåòñòâèè ñ îïèñàííûì âûøå àëãîðèòìîì â ýêñïåðèìåíòå ðàñ÷åòíàÿ 
ÿ÷åéêà âûáèðàëàñü â âèäå ôðàãìåíòà ÃÖÊ-ðåøåòêè ðàçìåðîì 15  15  15 
(â åäèíèöàõ ïàðàìåòðà ðåøåòêè alat). Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òåïëîâûõ êîëå-
áàíèé êàæäûé àòîì çàòåì ñëó÷àéíûì îáðàçîì ñìåùàëñÿ èç ïîëîæåíèÿ 
ðàâíîâåñèÿ. Ïðè ýòîì äëÿ êàæäîé èç ïðÿìîóãîëüíûõ äåêàðòîâûõ 
êîîðäèíàò x, y è z èñïîëüçîâàëàñü ðàâíîìåðíàÿ ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ñ 
àìïëèòóäîé, ðàâíîé 0.05 alat. 
 Â ýêñïåðèìåíòå ðàññìàòðèâàëàñü ïîðà, îáðàçîâàâøàÿñÿ â ðåçóëüòàòå 
ñëèÿíèÿ n   400 âàêàíñèé. Ðàññ÷èòàííûé ïî ôîðìóëå (7) ýôôåêòèâíûé 
ðàäèóñ ñôåðè÷åñêîé ïîðû (êîýôôèöèåíò ñæàòèÿ   0) áûë ðàâåí 2.88 alat, 
à ÷èñëî àòîìîâ, äëÿ êîòîðûõ f(r) < 0  –  381.  Ýòè  àòîìû  óäàëÿëèñü  èç  
ðàñ÷åòíîé  ÿ÷åéêè,  à  äëÿ  âñåõ  îñòàâøèõñÿ  âûïîëíÿëñÿ  àíàëèç  èõ  
ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòè. 
 Â  ðåçóëüòàòå  ýòîãî  àíàëèçà  â  ðàñ÷åòíîé  ÿ÷åéêå  áûëî  âûäåëåíî  306  
äåôåêòíûõ  àòîìîâ,  ò.å.  àòîìîâ,  äëÿ  êàæäîãî  èç  êîòîðûõ  ÷èñëî  åãî  
áëèæàéøèõ îòëè÷àëîñü îò 12. Êîíêðåòíî, 30 àòîìîâ, ñ 8 áëèæàéøèìè 
ñîñåäÿìè;  120  ñ  9;  72  ñ  10  è  60  ñ  11.  Ýòè  306  àòîìîâ  ôîðìèðóþò  
äåôåêòíûé êëàñòåð, äëÿ êîòîðîãî â ðàìêàõ ìåòîäà [8] îïðåäåëÿëàñü åãî 
âíåøíÿÿ ãðàíèöà. 
 Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíî ïîïåðå÷íûå ñå÷åíèÿ ðàñ÷åòíûõ ÿ÷ååê, ñîîòâåòñò-
âóþùèõ äâóì çíà÷åíèÿì êîýôôèöèåíòà ñæàòèÿ, ïëîñêîñòüþ ïðîõîäÿùåé 
÷åðåç öåíòð ïîðû è ñîâïàäàþùåé ñ îäíîé èç êîîðäèíàòíûõ ïëîñêîñòåé (â 
äàííîì ñëó÷àå – ñ ïëîñêîñòüþ xz).  Áîëåå  òåìíûì  öâåòîì  íà  ðèñóíêå  
âûäåëåíû äåôåêòíûå àòîìû. Âèäíî, ÷òî äëÿ îáîèõ êîýôôèöèåíòîâ 
ñæàòèÿ ïîðó îãðàíè÷èâàåò îäèí ñëîé äåôåêòíûõ àòîìîâ. 
 Íà ïåðâûé âçãëÿä äëÿ   0 ôîðìà ïîðû áëèçêà ê ñôåðè÷åñêîé, îäíàêî 
áîëåå âíèìàòåëüíûé àíàëèç ïîêàçûâàåò, ÷òî åå ïîâåðõíîñòü îáðàçóþò 
øåñòü äîñòàòî÷íî áîëüøèõ ôðàãìåíòîâ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé 
òèïà (100), âîñåìü – ïëîñêîñòåé òèïà (111) è àòîìû, ëåæàùèå íà îáùèõ 
ãðàíèöàõ ýòèõ âîñüìè ôðàãìåíòîâ. Ýòî óòâåðæäåíèå ïðîèëëþñòðèðîâàíî 
íà  ðèñ.6  à,  à  íà  ðèñ.6  á  ïîêàçàí  ïîëèýäð,  êîòîðûì  â  ðàìêàõ  ìåòîäà  [8]  
ìîäåëèðóåòñÿ âíåøíÿÿ ãðàíèöà êëàñòåðà äåôåêòíûõ àòîìîâ. 
 Ýòîò ïîëèýäð â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå ñîñòîèò èç 606 òðåóãîëüíûõ 
ïîëèãîíîâ  è  èìååò  îáúåì,  ðàâíûé  519.3 at. Åñëè â êà÷åñòâå ïåðâîãî 
ïðèáëèæåíèÿ ïðèíÿòü, ÷òî â ñðåäíåì âíóòðü ïîëèýäðà ïîïàäàåò ïîëîâèíà 
äåôåêòíîãî àòîìà, òî ïîëó÷èì, ÷òî îáúåì 519.3 at ñîäåðæèò 153 àòîìà. 
Ñëåäîâàòåëüíî, ëîêàëüíàÿ ïëîòíîñòü àòîìîâ â ïðåäåëàõ ðàññìàòðèâàåìîãî 
êîìïëåêñà äåôåêòîâ ñîñòàâëÿåò 29.5 % îò àòîìíîé ïëîòíîñòè â èñõîäíîì 
áåçäåôåêòíîì êðèñòàëëå, ÷òî ïîçâîëÿåò îäíîçíà÷íî êëàññèôèöèðîâàòü ýòî 
äåôåêòíîå îáðàçîâàíèå êàê âàêàíñèîííóþ ïîðó. 
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Ðèñ. 5 – Âèä â ðàçðåçå ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè äëÿ äâóõ çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòà 
ñæàòèÿ:   0 (à) è   0.7 (á).  Áîëåå  òåìíûì  öâåòîì  âûäåëåíû  àòîìû  ñ  
äåôåêòíîé ëîêàëüíîé êðèñòàëëè÷íîñòüþ 
 

 Íà ðèñ. 7 ïîêàçàíî êàê ïðè ñæàòèè ïîðû ìåíÿþòñÿ ïàðàìåòðû, õàðàê-
òåðèçóþùèå åå ôîðìó. Äëÿ ýëëèïñîèäà, ãëàâíûå îñè êîòîðîãî ñîâïàäàþò ñ 
êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèìè  îñÿìè,  à  ïîëóîñè  ðàâíû  (a, a, a (1 – )), ìîæíî 
ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ ìîìåíòîâ âòîðîãî ïîðÿäêà: 
 

 5 5 5 2
200 020 002

4 4 4
(1 ), (1 ), (1 )

15 15 15
a a a , (19) 

 

à îáúåì îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé (11). Â ðåçóëüòàòå ïðèõîäèì ê 
ñëåäóþùèì âûðàæåíèÿì äëÿ èíâàðèàíòîâ ìîìåíòîâ: 
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Ðèñ. 6 – Àïïðîêñèìàöèÿ ãðàíèöû ïîðû ôðàãìåíòàìè êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ 
ïëîñêîñòåé òèïà (100) è (111) (à); ïîëèýäð, ìîäåëèðóþùèé âíåøíþþ ãðàíèöó 
êëàñòåðà äåôåêòíûõ àòîìîâ â âèäå îáúåäèíåíèÿ òðåóãîëüíûõ ïîëèãîíîâ (á) 
 
Ñîîòâåòñòâóþùèå àíàëèòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè òàêæå ïîêàçàíû íà ðèñ. 7. 
Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ñóùåñòâóåò õîðîøåå ñîãëàñèå ìåæäó àíàëèòè÷åñ-
êèìè è èçìåðåííûìè â êîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå çàâèñèìîñòÿìè  
 

 

 
 

Ðèñ. 7 – Çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ ôîðìû ïîðû îò êîýôôèöèåíòà ñæàòèÿ . 
Ñïëîøíûå òîëñòûå ëèíèè – àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ (23) – (25) 
 

( )i , i  1, 2, 3. Íàáëþäàåìûå æå ðàñõîæäåíèÿ, ïî-âèäèìîìó, ñâÿçàíû ñ 
êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé "îãðàíêîé" ïîâåðõíîñòåé âàêàíñèîííûõ ïîð. Âûøå 
ìû îáñóæäàëè ýòî ÿâëåíèå äëÿ   0.  Èç  ðèñ.  5  á  âèäíî,  ÷òî  çíà÷åíèå  
ïîäîáíîé «îãðàíêè» áóäåò âîçðàñòàòü ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ êîýôôèöèåíòà 
ñæàòèÿ  ïîðû.  ßñíî,  ÷òî  â  ïðåäåëå  ñõëîïíóòîé  ïîðû  (ïðè    1) åå 
ïîâåðõíîñòü áóäåò ñîñòîÿòü â îñíîâíîì èç äâóõ ôðàãìåíòîâ êðèñòàëëî-

à 
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ãðàôè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé, íîðìàëüíûõ îñè ñæàòèÿ ïîðû. 
 Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ýëëèïñîèäà èíâàðèàíò 3 èìååò òî æå çíà÷åíèå, ÷òî 
è äëÿ ñôåðû. Ïðè÷èíîé ýòîãî ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî, êàê áûëî ïîêàçàíî â [11], 

1 è 2 èíâàðèàíòíû îòíîñèòåëüíî ïðåîáðàçîâàíèé ïîäîáèÿ, à 3 – îòíî-
ñèòåëüíî àôôèííûõ ïðåîáðàçîâàíèé. Âñå ýëëèïñîèäû ìîæíî ðàññìàòðè-
âàòü êàê ðåçóëüòàò àôôèííûõ ïðåîáðàçîâàíèé ñôåðû (â îáùåì ñëó÷àå – 
àíèçîòðîïíîãî ðàñòÿæåíèÿ îòíîñèòåëüíî ãëàâíûõ îñåé). Ïîýòîìó âñå 
ýëëèïñîèäû èìåþò îäíî è òî æå çíà÷åíèå 3. 
 
7. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ 
 

Â ñòàòüå ïðåäëîæåí ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé ïðè êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðî-
âàíèè ðåàêòîðíûõ ìàòåðèàëîâ âûäåëÿòü íà àòîìíîì óðîâíå ïîäìíîæåñòâî 
àòîìîâ,  îáðàçóþùèõ  ãðàíèöó  âàêàíñèîííîé  ïîðû,  èçìåðÿòü  åå  õàðàêòå-
ðèñòèêè è äëÿ ñõëîïûâàþùåéñÿ ïîðû îïðåäåëÿòü ôàçó ñõëîïûâàíèÿ. Ýòîò 
ìåòîä íå ïðåäïîëàãàåò ó÷àñòèÿ ÷åëîâåêà. Îí ìîæåò áûòü âñòðîåí â 
ïîñëåäîâàòåëüíûå ìíîãîóðîâíåâûå ñõåìû è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé øàã íà 
ïóòè èõ èíòåãðàöèè, êîòîðàÿ íåîáõîäèìà äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðåàëüíûõ 
ìàññîâûõ âû÷èñëåíèé. 
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