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В н а с т о я щ е е  вре м я  есть основание  считать,  что э л ек тронны е  це нтры 
M i R i и N2, о б р а зу ю щ и е с я  в щ ел очно-галоид ны х  к р и с т а л л а х  под 
д ействием  ионизирую щ их  излучений,  состоят  из двух,  трех  и четырех 
/ ’-центров  соответственно,  а их концентрации  с в я з а н ы  сл ед ую щ и м и  с о 
отн ош е н и ям и  [1, 2, 3, 5]:

пм = Р\П*Р\ nR = p 2nh Ji2N = Pojifi (1)
где р ь  р2 и рз х а р а к т е р и з у ю т  соответственно эф ф ективности  р а д и а ц и 
онных р еакций  F-Q-Mi F-Q-Ri F-Q-N2 и ряд ом  авторов  [1, 2, 4] п р е д п о л а г а 
ются  н е за в и с я щ и м и  от концентрации  / - ц е н т р о в .  О д н а к о  в р а б о 
т а х  [3, 6] показано ,  что при облучении  к р и с т а л л а  L iF  п ротонам и  Р\ 
у в е л и ч и ва е тс я  с ростом дозы,  что с в я зы в а е т с я  с протеканием  двух  н е 
о б р а т и м ы х  процессов,  у в е л и ч и в а ю щ и х  вероятность  б лизкого  р а с п о л о 
ж е н и я  эл ек тр о н н ы х  центров:  1) статистического  р а с п р ед е л ен и я  э л е к т 
р онны х  центров по к р а т н ы м  це нтра м  и 2) статистического  р а с п р е д е л е 
ния  поглощенной  энергии по кра тн ос т ям  л о к а л и з а ц и и .  Р о л ь  к а ж д о г о  из 
эти х  процессов за вис ит  от дозы  облучения,  интенсивности и энергии  п а 
д а ю щ и х  частиц,  те м п е р а т у р ы  и химического  с остава  исследуемого  
о б р а з ц а .  Вы яснение  этой роли весьм а  в а ж н о  д л я  интерпретации  э кс п е 
р и м е н т а л ь н ы х  данных.

В на с тоящ е й  ра б оте  п р е д п р и н ята  попытка  установить  влияние  п е р 
вого  н е об ратим ого  процесса  —  статистического  ра с п ред е л ен и я  э л е к т р о н 
ных центров  по к р а т н ы м  ц е н тр а м  —  на кинетику  их н акопл ения  и на э ф 
фективности  р а д и а ц и о н н ы х  ре а кц и й  ко а гу л яц и и  / - ц е н т р о в  в с л о ж н ы е  
центры.  С этой целью  проведен  расчет  методом статистических  и с п ы т а 
ний М о н те -К а р л о ,  п о зво л яю щ и й  установить  х а р а к т е р  н акопл ения  
э л ек тр о н н ы х  центров  в случае  их статистического  распред ел ени я ,  что, 
к а к  мы п ре д п ола га е м ,  имеет место при ра вн о м е р н о м  распределени и  д о 
з ы  по об ъем у  кр и с та л л а .  С л ед ует  отметить,  что аналогич ны м  о б ра зом  
п о с т а в л е н н а я  з а д а ч а  нед авно  р е ш а л а с ь  в р а б о т е  [4], однако ,  то лько  д л я  
F- и М -центров  и сра вните л ьно  небольш их  участков  кинетических к р и 
вых,  не п о з в о л я ю щ и х  вы явить  основные з а коном ерности  кинетики их 
накопл ения .  П о э т о м у  о с т а в а л а с ь  необходимость  реш ения  поставленной  
з а д а ч и  е более  ш ироком  плане,  что и п род е ла н о  в д анной  работе.  
Г е н е р а ц и я  э л ек тронны х  центров о с у щ е с т в л я л а с ь  путем б росания  точек,  
ко о р д и н а т ы  которых б р а л и с ь  из та б л и ц ы  случайных  чисел [8], на у зл ы
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простой к в а д р а т н о й  решетки,  с о д е р ж а щ е й  A = I O 4 узлов.  В реальном  
кр и с т а л л е  к о о р д и н а тн ы е  оси такой  решетки  соответствуют н а п р а в л е н и 
ям [011] и [0І1]. Т а к и м  о б ра зом ,  м о ж н о  пре д ст а вить  у зл ы  р а с с м а т р и в а 
емой реш етки  к а к  анионные  узлы.  Д а л е е  пр е д п о л а га е тс я ,  что д ва  
L -центра  могут  о б р а з о в а т ь  М-центр ,  если они н а х о д я т с я  в соседних 
у з л а х  решетки.  Узлы ,  на которы е  в ы п а л и  точки,  будем  н а з ы в а т ь  « з а 
нятыми»,  а ос та л ьны е  —  «пустыми».  « З а н я т ы й »  узел  п р и н и м а л с я  з а  
L -центр,  если  четыре  о к р у ж а ю щ и х  его у з л а  пусты.  Д в а  б л и ж а й ш и х  
« за н яты х»  у з л а  при н и м ал и с ь  за  М-центр,  если ос та л ьны е  шесть  узлов,  
н а х о д я щ и х с я  с ними в б л и ж а й ш е м  соседстве,  «пусты».  Аналогично,  
t f -центр в  д а н н о м  случае  п р е д с т а в л я е т  собой три  соседних «заняты х»  
узл а ,  a N 2' центр — четыре  соседних «за няты х»  узл а ,  если б л и ж а й ш и е  
узл ы,  о к р у ж а ю щ и е  их, пусты.  Ч исл о  б л и ж а й ш и х  соседних узло-в, к о 
то ры е  могуг  о к р у ж а т ь  д а н н ы й  центр,  н а з ы в а е м о е  коорд инационны м  
числом,  при н и м ал о с ь  р а вн ы м  %і =  4, %2 =  6, %з =  8, =  10 д л я  L-, M-, R-
и A 2-це нтров  соответственно .  Р е з у л ь т а т ы  к а ж д о г о  б рос ан и я  з аносились  
в таблицу .  Т а к и м  об р а зо м ,  м о ж н о  было проследить  историю о б р а з о в а 
ния  центров,  т. е. кинетику  их накопления .  Если  б р о ш е н н а я  точка  п о п а 
д а л а  в у ж е  « заняты й»  узел,  то число  узлов, считалось  не изм енным. В с е 
го было  п р о д е л а н о  три серии бросаний  с дозой  (число брош енны х т о 
чек)  по четыре  ты сячи  к а ж д а я .  В к а ж д о й  серии число  полученных 
центров  уср е д н ял о с ь  на и н т е р в а л е  сто точек.  Р е з у л ь т а т ы  всех серий 
т а к ж е  усреднялись ,  а при их сопоставлении о п р е д ел ял и с ь  ошибки  
«эксперимента» ,  которые  в на ш е м  сл учае  о к а з а л и с ь  меньше,  чем в р а 
боте [4], т а к  к а к  усреднение  мы проводили  на б ол ьш е м  ин те р в ал е  точек.  
П р и  проведении д а нного  «эксперимента» ,  к а к  и в ра б оте  [4], считалось,  
что генерируем ы е  центры р а з р у ш а ю т с я  т ол ьк о  при их к о а гу л я ц и и  
в с л о ж н ы е  центры.  П о-ви дим ому ,  эти условия  могут  вы п ол н ятьс я  в р е 
ал ьном  к р и с т а л л е  при достаточно  низких т е м п е р ат у р ах ,  когда  м о ж н о  
пренебречь  о б р а т н ы м и  р е а к ц и я м и  и р а д и а ц и о н н ы м  отж и гом  анионных  
вакансий .

Если п р и н ять  всю ра с с м а т р и в а е м у ю  р е ш е т к у  за  е д и н и ц у  п л о щ а д и ,
Уі

то в е л и ч и н у  S = — — -, где  п =  tiF 2 пм +  Зод  +  ... — о б щ е е  число  
N —n

„ з а н я т ы х “ у зл о в ,  м о ж н о  рассм атривать  к а к  п л о щ а д ь  к о а гу л я ц и и  F-ц е н т 
ра, т. е.  п л о щ а д ь ,  при попадании в к о т о р у ю  е щ е  о д н о го  L -ц ен т ра  
о б р а з у е т с я  Л4-центр.  А нал о ги ч н о  введем  в р а с см о тр е н и е  п л о щ а д и

V * У у
к о а г у л я ц и и  S 9 =  — —  ; S 3 =  — —  ; S 4 =  — —  д л я  £>_ и дJo. 

N —п N —n N —п
це н тр о в  с оответственно .  И с п о л ь з у я  р е з у л ь т а т ы  работ  [6, 7],  м о ж н о  
д л я  д а н н о г о  с л у ч а я  за пис ат ь  к и н е ти ч е с к и е  у р а в н е н и я  н а к о п л е н и я
э л е к т р о н н ы х  ц е н т р о в  в с л е д у ю щ е м  виде:

nF = n e ~ ns; (2)

пм =  —L — e ns (е ~ ns -f- uns — 1 ); (3)
K n s

П (к J - I ) ns nR =  = Y — і— L- е
ns (к2 — к)

I -Kns —
— (е - f  Ktis 1)
к

I —K.2ns ----
—  (е +  к ns — 1)
Ko

(4)
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a N, = / + ± 1 ) ( К 2 + 1 ) е 
ris (к2 —  к)

ris [ Т о
1 + 1 + - к)

(« +  uns  — I) —

I

K2 (K3 — Ко)
KfHS —(e +K2ns —  1 ) —

где

к  (к3 - к ) +  к3 (к3 -  к2) {e^ n s  +  _  1}

К  K 3 ( K 3 —  к )  (/C3 —  K 2 )

к S2_
S

I ;  K 2 =  - —  I ;  K s = - —  1,  
S 5

(5)

ns j * s ( n ) d n  =  — I n ^ l -----

тогд а

nF =  n I
n V 1

7 7

В ы р а ж е н и я  д л я  э ф ф е к т и в н о с т е й  Pi = Км 
nF

Ih  =
Kr

rËF

(6 )

И = •

/7
м о ж н о  записать ,  и с п о л ь зу я  ф о р м у л ы  (2— 5).

Д л я  пр о ве р к и  с п ра ве д ли в ос ти  этих ф о р м у л  они с р а в н и в а л и с ь  
с р е з у л ь т а т а м и  «эксперимента»  по м етоду  М о н т е — К а р л о .  П р и  этом в е 

л ичина  n =  Dn*,  где D — число 
б рош е нны х  точек, /г* —  число
повторных  п о п а д а н и и  в « з а н я 
тые» узлы ,  что т а к ж е  ре ги с три 
р о в а л о с ь  в «эксперименте» .  
Н а  рис. 1— 3 пр е д с т а в л е н ы  р е 
з у л ь т а т ы  «экс пе рим е нта »  и 
теоретические  кривые ,  из сопо
ста вл е н и я  которы х  видно,  что 
при дозах ,  б л и зк и х  к числу  
узлов  решетки ,  у р а в н е н и я  
(2— 5) п р е д с к а з ы в а ю т  з н а ч е 
ния, которые  в ы х о д я т  з а  п р е д е 
лы ош ибки  «эксперимента» .  В 
ре а ль н ом  к р и с т а л л е  это р а с 
хо ж д е н и е  им ело  бы место  при 
ко нце нтра ции  п, равной  п о р я д 
ка 0,1 кон ц е н тра ц и и  анионных  
узлов.  Н а л и ч и е  этого р а с х о ж 
дения  м о ж н о  о б ъ я с н и ть  тем,  
что условия ,  при которы х  б ы 

ли  вы д ел е н ы  у р а в н е н и я  (2— 5) ,  не я в л я ю т с я  д остаточно  строгими.  Они не 
уч иты ваю т ,  что при б о л ь ш и х  п з а кон  р а с п р е д е л е н и я  э л е к т р о н н ы х  ц е н т 
ров по кр а т н ы м  цен i рам  будет  носить более  с л о ж н ы й  х а р а к т е р ,  а и м е н 
но: п р е д с т а в л я т ь  собой неоднородны й  м ар к о в с к и й  процесс  [9].

С р а в н ен и е  полученны х  р е з у л ь т а т о в  с э к с п е р и м е н т а л ь н ы м и  д а н н ы 
ми м о ж е т  быть о с ущ ествл ено  путем сопос та вл е ния  кон ц е н тра ц и и  э л е к т 
ронных центров  и а нионных  узлов.  О д н а к о  т а к о е  сопоставл ение  з а т р у д -
16

( Число Spocanuu )
Рис. 1. Концентрации F- и Л1-центров как 
функции от дозы, полученные методом ста
тистических испытаний Монте-Карло. Сплош

ные кривые — теоретические.



нено тем,  что в ре а ль н ом  к р и с т а л л е  процесс  статистического  р а с п р е д е 
ления  центров  не п ро я в л я е т с я  в чистом виде, а, по-видимом у,  с о п р о в о ж 
д а е т с я  другим  не об рат им ы м  п роцессом — статистическим распред ел ени ем
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Рис. 2. Концентрации R- и А/г-центров как функ
ции от дозы, полученные методом статистических 
испытаний Монте-Карло. Сплошные кривые — тео

ретические.

энергии по к р а тн о с т ям  л о к а л и з а ц и и  [3]. В ы яснить  в к л а д  этого процесса  
в кинетику  н а копл е ния  элек тронны х  центров м о ж н о  экспериментально ,

о

Рис. 3. Эффективности радиационно-химических 
реакций F Nl(Pi) F~>R(p2), F-* N2 (р3), полу
ченные по данным, приведенным на рис. 1 и 2.

Сплошные кривые — теоретические.

ва р ь и р у я  величину э л ем е н та р н о го  о б ъ е м а  л о к а л и з а ц и и  энергии,  то есть 
один из пар а м е тр о в :  энергию протонов,  их интенсивность  или т о р м о з 
ную способность  (химический состав)  исследуемых образцов ,  ф иксируя  
ос та л ьн ы е  п а ра м е тры .
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