
Часть I

циклическом нагружении сопровождается образованием мартенситной фазы, законо­
мерности формирования которой во многом определяют усталостные свойства.
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А н н о т а ц и я

Выполнена оценка энергетических уровней атома примеси в поле упругих напря­
жений краевой дислокации на основе градиентной теории дислокаций в приближении 
двумерного гармонического осцилятора. Приведены численные результаты для атома 
бора в кристалле кремния.

В в е д е н и е

Градиентная теория упругости устранила сингулярность упругих напряжений на 
линии дислокаций, существовавшую в классической континуальной теории упругости 
[1] и изменила представление о виде потенциала взаимодействия атома примеси с крае­
вой дислокацией. В представляемой работе исследуется влияние упругих напряжений 
краевой дислокации на энергетичский спектр точечного дефекта с точки зрения гради­
ентной теории в квазиклассическом приближении двумерного гармонического осцил­
лятора.

П о с т а н о в к а  за д а ч и

Рассмотрим прямолинейную краевую дислокацию, линия которой проходит через 
начало декартовой системы координат и совпадает с осью Z, а экстраплоскость при 
этом совпадает с положительной полуплоскостью YZ. Безразмерный потенциал взаи­
модействия краевой дислокации с атомом примеси согласно градиентной теории запи­
сывается в виде [2]

V = Тс К ( 1)
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где Р -  и ц -  модуль сдвига, Ь -  модуль вектора Бюргерса, v -  отношение
Зл-(1 -V )

Пуассона, Sv -  изменение объема при введении атома примеси, К, -  модифицированная

Рис. 1. Б езр азм ер н ы й  п о т ен ц и а л  V в заи м о­
д ей ст в и я  ат о м а  п р и м еси  с кр аев ой  д и с л о к а ­

ци ей .

функция Бесселя второго рода, -Jc = — и
4

а -  постоянная решетки, г и в -  коорди­
наты полярной системы в плоскости XY с 
началом, лежащим в точке (0,0) декарто­
вой системы, упомянутой ранее.
При введении в материал атома примеси 
внедрения объем кристалла увеличивает­
ся и потенциал (1) соответствует притя­
жению атома примеси к области с поло­
жительной дилатацией. На рис. 1 отобра­
жена функция безразмерного потенциала 
V. Цель данной работы заключена в оцен­

ке уровней энергии атома примеси в по­
ле упругих напряжений краевой дисло­
кации.

П р и б л и ж е н и е  га р м о н и ч е с к о го  о с ц и л л я т о р а

Если атом примеси расположен непосредственно напротив эстраплоскости крае­
вой дислокации, минимум функции V = -0.399 находится в точке (0, уо ), где безраз­

мерная координата равна у’ =-^=—1.11 и гд -  расстояние между положением равнове- 
а/ с

сия атома и дислокацией. Аппроксимируем функцию V вблизи ее минимума безраз­
мерным потенциалом двумерного анизотропного гармонического осциллятора

^Лж'(х’)2 +уЛ '(у’ - у ’)2 -0.399 где х* и у -  безразмерные пространственные коорди­

наты декартовой системы, а кх и ку - безразмерные «константы упругости» 
Собственные частоты системы оу, и соу оцениваются формулой

(2)

где т -  масса атома примеси, а кх and ку соответствуют безразмерным константам кх и
ку .

Стационарные состояния системы соответствуют периодическим «траекториям» 
волнового пакета, когда

а>у q

где р и q принимают целочисленные значения. В этом случае классическое движение 
имеет периодический характер, а волновой пакет воспроизводит фигуры Лиссажу. 
Уровни энергии рассчитываются по формуле

Ет,.„ = Ет + Е„ (4)
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И

Ei = j  j hco I = x.y; l = m,n (5)

Численные оценки

Энергетические уровни атома бора в кристалле кремния, несущем краевую дис­
локацию, оценены при следующих численных значениях параметров: для кремния мо­
дуль сдвига /и = 6.81 х Ю'° Ра ; постоянная кристаллической решетки а и модуль вектора 
Бюргерса b равны друг другу а = Ь- 3.84х Ю'10т ; отношение Пуассона v = 0.218; из­
менение объема, производимое введением атома бора в кремний Sv = .294 х 10'2Я т 3. 
Максимальное значение абсолютной величины функции К равно 0.399 и глубина по­
тенциальной ямы оценивается значением 3.30 eV.
В предположении, что максимальная ширина потенциазьной ямы соответствует пара­
метру кристаллической решетки, аппроксимация потенциала (1) приводит к значениям 
«упругих» постоянных kx =57.6Nm'1 и ky - 7 . \ 5 N m при этом частоты

со 99со= 0.566xlO 'V  и со,, = 0.200x10'V .  —— « — Энергия основного состояния
3 а)у 35

Е00 = £01 + Е0у =0.117eV + 0.0413eV = 0.158eV и состояние £0| = 0.24 leV. Максималь­
ное значение энергии «х-состояний» Еп 0 = 3.21 eV и для «у-состояний» Еп 0 = 3.23 eV.

Выводы

Приведенные результаты позволяют предположить возможность излучения фото­
на атомом примеси в поле упругих напряжений краевой дислокации при смене кванто­
вых состояний.
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1. О б щ и е  п о л о ж е н и я

И з в е с т н о ,  ч т о  н е о д н о р о д н о с т ь  м и к р о п л а с т и ч е с к и х  д е ф о р м а ц и й  в п о л и к р и с т а л л и -  

ч е с к и х  м а т е р и а л а х  и  и х  о с ц и л л и р у ю щ и й  х а р а к т е р  я в л я е т с я  о б щ е й  ч е р т о й  к и н е т и к и  

м и к р о п л а с т и ч е с к и х  д е ф о р м а ц и й  н а  м е з о у р о в н е .  С п е к т р а л ь н ы й  а н а л и з  к р и в ы х  м и к р о ­

п л а с т и ч е с к и х  д е ф о р м а ц и й  п о з в о л я е т  д а т ь  м а т е м а т и ч е с к о е  о п и с а н и е  э н е р г е т и ч е с к и х
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