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в работе представлены результаты теоретического анализа неустойчивостей стационарного однородного распре-
деления точечных дефектов, которые возникают в упорядоченных бинарных сплавах и бинарных полупроводниках под 
облучением. Теоретически предсказано возникновение временных и пространственных неустойчивостей (т.е. неустой-
чивостей по отношению к нестационарному решению и по отношению к неоднородному распределению дефеіаов). 
Временные неустойчивости возникают в результате накопления и последующего самоподдерживающегося отжига 
антиструктурных дефектов. Такие неустойчивости приводят к возникновению автоколебаний концентрации дефектов и 
температуры образца. Пространственные неустойчивости возникают вследствие упругого взаимодействия между 
точечными дефектами. Эти неустойчивости приводят к пространственным осцилляциям концентрации антиструктурных 
дефектов (т.е. осцилляциям состава сплава). 

Введение 
За последнее время появилось значительное 

число работ, посвященных изучению открытых, 
сильно неравновесных систем. Известно, что в 
таких системах могут возникать различные эф-
фекты самоорганизации, такие как установление 
автоколебаний, возникновение разнообразных 
структур, распространение незатухающих им-
пульсов и тому подобное [1]. Одним из примеров 
таких систем является кристалл под облучением. 
Действительно, облучение создаёт дефекты в 
кристалле, в результате чего концентрация этих 
дефектов может намного превышать равновес-
ные значения. Мы будем рассматривать эффекты 
самоорганизации, которые возникают вследствие 
накопления точечных дефектов в бинарных кри-
сталлах, а именно антиструктурных дефектов. 

В упорядоченном бинарном сплаве можно вы-
делить две подрешётки, каждая из которых засе-
лена атомами своего сорта. Среди точечных де-
фектов в такой системе есть антиструктурные де-
фекты (атомы, занимающие узел подрешётки 
другого типа). В частности, антиструктурный де-
фект возникает при рекомбинации межузельного 
атома одного типа с вакансией в подрешётке дру-
гого типа. Антиструктурные дефекты значительно 
менее подвижны, чем остальные точечные де-
фекты, поэтому в бинарном кристалле под облу-
чением их может накопиться значительное число. 
В работе будет показано, что это может привести 
к возникновению автоколебаний концентраций 
дефектов и температуры образца, а также к уста-
новлению неоднородного распределения дефек-
тов. 

Для описания процессов, проходящих в би-
нарном сплаве под облучением, используется 
метод скоростей квазихимических реакций. 
Рассматриваются следующие точечные дефекты: 
межузельные атомы обоих типов (их концентра-
ции обозначаются как U и 1в), вакансии в подре-
шётках обоих типов (Va и Vb) и антиструктурные 
дефекты (их концентрации обозначаются как Аь и 
Ва). Для изменения концентраций этих дефектов 
со временем записана система кинетических 
уравнений. В уравнениях учтены следующие 
процессы: создание точечных дефектов облуче-
нием, отток дефектов на ненасыщаемые стоки 

(такие как поверхность, макроскопические поры, 
дислокации), рекомбинации межузельных атомов 
с вакансиями (одинаковых и разных типов) и 
обратные к ним процессы, переход атомов в 
вакансию в другой подрешетке, замещение атома 
межузельным атомом другого типа. Уравнение, 
описывающее изменение концентрации меж-
узельных атомов типа А в случае однородного 
распределения дефектов выглядит так: 

^ = К о [ ( А а + А ь ) - Z ( V a + V b ) / 2 ] - К ^ ( ІА - ПІА) + at 
+ U V a + K ^ i А а - К ^ І А У Ь + К ^ А Ь -

- ІА Вь + Kg^ 1в Аь + КРа'̂  Ів Аа - К^^^ 1А Ва. 
Остальные уравнения записываются подобным 
образом. Слагаемое с коэффициентом Ко опи-
сывает создание пар Френкеля облучением, 
значение Ко определяет интенсивность облу-
чения. Остальные коэффициенты скоростей 
реакций можно выразить через коэффициенты 
диффузии и энергии образования дефектов (см., 
например, [2]). 

В работе были найдены стационарные значе-
ния концентраций дефектов при различных зна-
чениях температуры и интенсивности облучения. 
Как и следовало ожидать, при малых температу-
рах стационарные значения концентраций де-
фектов под облучением значительно превышают 
равновесные значения. При этом концентрация 
дефектов растёт с уменьшением температуры, а 
не уменьшается, как это происходит в равнове-
сии. Также показано, что стационарные значения 
концентрации антиструктурных дефектов на не-
сколько порядков превышает значения концент-
рации вакансий и межузельных атомов. 

I. Автоколебания 
Из-за накопления большого числа антиструк-

турных дефектов стационарное решение может 
оказаться неустойчивым. Действительно, пусть в 
результате флуктуации концентрация антиструк-
турных дефектов уменьшится. В результате этого 
высвободится энергия, потраченная на создание 
этих дефектов, и, как следствие, температура об-
разца повысится. Это, в свою очередь, приведёт 
к тому, что процессы отжига антиструктурных де-
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Рис. 1. Область неустойчивости стационарного 
решения на плоскости интенсивности облучения Ко и 
температуры термостата То. В области 1 стационарное 
решение устойчиво. В области 2 - неустойчиво 

фектов ускорятся, а значит, концентрация дефек-
тов уменьшится ещё сильнее. Таким образом, в 
системе существует положительная обратная 
связь, и стационарное решение может быть неус-
тойчивым по отношению к возникновению авто-
колебаний. 

Для количественного описания неустойчиво-
сти такого типа система кинетических уравнений 
была дополнена уравнением теплового баланса. 
В нём были учтены разогрев образца облуче-
нием, теплообмен образца с окружающей средой 
и тепло, выделяющееся при различных реакциях 
между дефектами. 

После этого был проведен линейный анализ 
устойчивости стационарного решения системы 
кинетических уравнений и уравнения теплового 
баланса. Результаты представлены на плоскости 
интенсивности облучения Ко и температуры тер-
мостата То (см. рис. 1). Кривая делит плоскость 
на две области. В области 1 стационарное реше-
ние устойчиво. В области 2 оно неустойчиво, и в 
этой области должны развиваться автоколеба-
ния. Из качественной картины автоколебаний 
легко понять предельные случаи на рис. 1. При 
больших температурах термостата или малых 
интенсивностях облучения концентрации анти-
структурных дефектов слишком мало отличаются 
от равновесных значений. При малых темпера-
турах все термоактивированные процессы проис-
ходят слишком медленно, поэтому всё тепло, 
выделяемое при отжиге дефектов, уходит в тер-
мостат. При больших интенсивностях облучения 
образец слишком сильно разогревается облуче-
нием, поэтому кривые загибаются в область 
меньших температур термостата. 

Результаты расчётов показали, что для воз-
никновения автоколебаний лучше подходят кри-
сталлы с большим значением энергии образова-
ния антиструктурных дефектов. Таким образом, 
автоколебания должны возникать преимущест-
венно в бинарных полупроводниках. Выли сде-
ланы оценки периода автоколебаний. Сильнее 
всего на период и на область существования 
автоколебаний влияет скорость теплообмена 
образца с термостатом. Характерные значения 
периода составляют от 10^ до 10® секунд. 

II. Пространственные осцилляции 
Накопление большого числа антиструктурных 

дефектов в кристалле может привести также к 
неустойчивости однородного распределения де-
фектов по отношению к пространственно перио-
дически модулированным флуктуациям (т.е. по 
отношению к возникновению сверхструктур де-
фектов). Причина этого эффекта заключается во 
взаимодействии между дефектами. Действитель-
но, вокруг антиструктурного дефекта, как и вокруг 
остальных точечных дефектов, создаётся поле 
упругих смещений атомов. Энергия взаимодейст-
вия таких полей описывается известной форму-
лой (см., например, [3]). Это взаимодействие 
дальнодействующее и имеет сложную угловую 
зависимость. 

Взаимодействие модифицирует диффузию 
дефектов. Оценки показывают, то наиболее су-
щественным оказывается взаимодействие мо-
бильных межузельных атомов с накопленными 
антиструктурными дефектами. В частности, если 
радиус-вектор, соединяющий эти дефекты, на-
правлен вдоль одной из осей кристалла, то эти 
дефекты притягиваются друг к другу. 

При накоплении большого числа антиструк-
турных дефектов это притяжение может привести 
к неустойчивости однородного распределения 
дефектов. Рассмотрим этот процесс качественно. 
Пусть в результате флуктуации в некой области 
кристалла концентрация антиструктурных дефек-
тов увеличится. Из-за взаимодействия между 
дефектами мобильные межузельные атомы будут 
притягиваться к этой области. Как следствие, в 
этой области будет проходить больше процессов 
рекомбинации, чем в случае однородного распре-
деления. А значит, концентрация антиструктур-
ных дефектов будет расти дальше. 

Для количественного анализа устойчивости 
однородного решения система кинетических 
уравнений была модифицирована на случай не-
однородного распределения дефектов. Детально 
эта процедура описана в [4]. Здесь целесооб-
разно привести только известное слагаемое, опи-
сывающее диффузию межузельных атомов при 
наличии внешнего потенциала: 

ЗІд = - d i v 
at 

D, ІА 
- V I , 

KRT 

Аналогично описываются и все остальные про-
цессы. В работе учитывалось только взаимодей-
ствие с антиструктурными дефектами. Потенциал 
записывается как 

Цд (г) = J[UiA-Ab(r - r ')Ab(r") + (г - r")B3(r ') ]dV , 

где Ua-p - потенциал парного взаимодействия 
между дефектами типа а и р . Следует также от-
метить, что процессы теплопроводности проис-
ходят гораздо быстрее, чем процессы диффузии. 
Поэтому температура считается однородной и в 
этой части работы. 

Затем однородное решение было проверено 
на устойчивость. Для этого переменные были 
подставлены в следующем виде: 

1А(1) = ІАО + 51А exp(ikr+At), 
1в, Va, Vb, Аь, и Ва - аналогично. Здесь 1АО - стацио-
нарные значения, бід - малые добавки. После 
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Рис. 2. Область неустойчивости однородного решения 
на плоскости интенсивности облучения Ко и температу-
ры образца Т. В области 1 однородное решение 
устойчиво. В области 2 - неустойчиво 

подстановки в уравнение можно определить соб-
ственные значения Л(к). Если действительные 
части всех Л(к) для всех значений к отрицатель-
ные, то однородное стационарное распределе-
ние является устойчивым. Если же у какого-либо 
значения А действительная часть положительная, 
то флуктуации с таким значением к нарастают со 
временем, и однородное распределение дефек-
тов не может быть реализовано. 

Результаты представлены на рис. 2*. Кривая, 
разделяющая области устойчивости и неустойчи-
вости, почти параллельна линиям постоянной 
концентрации антиструктурных дефектов. При 
температурах и интенсивностях облучения, кото-
рые соответствуют области 2, в системе должны 
образоваться пространственные осцилляции 
концентрации антиструктурных дефектов (т.е. 
состава сплава). 

Расчёты показывают, что образующиеся 
структуры имеют вид плоскостей, параллельных 
кристаллическим плоскостям. Следует отметить, 
что система оказывается неустойчивой только по 
отношению к флуктуациям с определённым зна-
чением периода. При этом она остаётся устойчи-
вой для флуктуаций с малыми к. Это также имеет 
простое качественное объяснение: если расстоя-
ние между областями с повышенной концентра-

цией антиструктурных дефектов будут слишком 
велики, то межузельные атомы будут рекомбини-
ровать раньше, чем дойдут до этих областей. 
Были сделаны оценки периода получающихся 
структур: он составляет от 100 нм до 10 мкм в 
зависимости от параметров кристалла. 
Заключение 

В работе были определены условия облуче-
ния, при которых однородное стационарное рас-
пределение точечных дефектов в бинарном кри-
сталле оказывается неустойчивым. Характерные 
значения интенсивностей и температур облуче-
ния совпадают с теми, при которых подобные 
эффекты самоорганизации наблюдаются экспе-
риментально. Были сделаны оценки периодов 
возникающих автоколебаний и характерные пе-
риоды возникающих пространственных структур. 
Экспериментальные значения лежат в пределах, 
предсказываемых теорией. Однако для более 
детального расчёта необходимо больше инфор-
мации о значениях параметров, таких как плот-
ность ненасыщаемых стоков и энергия активации 
диффузии вакансий для конкретного материала. 

Следует ещё раз отметить, что стационарное 
решение оказывается неустойчивым только во 
время облучения. Так, для наблюдения автоколе-
баний нужно проводить измерения во время об-
лучения. Однако пространственные структуры 
можно "заморозить". Действительно, после пре-
кращения облучения система должна вернуться к 
однородному стационарному распределению. Но 
в рассматриваемой системе при комнатных тем-
пературах время установления стационарного 
состояния становится очень большим, и осцил-
ляции состава сплава могут существовать до-
вольно долго после прекращения облучения. 
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An appearance of instabilities in ordered binary alloys are considered. Ttie instability is connected witti antisite defects accumu-

lated, which are the typical point defects in ordered multicomponent compounds. These defects arise at wrong substitution of crystal 
sites by atoms. Kinetic equations for both types of vacancies, interstitials and antisite defects are written to determine their stationary 
concentration under irradiation. Various processes, which determine the kinetics and transformations of the defects, were taken into 
account to this equations. It was shown that the number of antisite defects in crystal under irradiation can significantly exceed their 
equilibrium concentration. The equation considered is essentially non-linear. Thus strong deviation of the system from equilibrium may 
cause the appearance of self-organisation processes. We have found that the stationary values of defect densities and the tempera-
ture of the sample can be unstable. This instability is connected with the acceleration of antisite defect relaxation due to the heat that is 
released during this relaxation. It leads to appearance of self-oscillations of defect density and temperature of sample under irradiation. 
Also we have simulated the field of lattice deformation arisen around antisite defects and how this deformation modifies the spatial 
distribution of defects in crystals. We have found another instability, which is with respect to periodical defect distribution. Such type of 
distribution is the superiattice of defect density. Wave vector of the superiattice is directed along crystal axis. Superlattices of both 
types of antisite defects appear simultaneously. The period of the periodical distribution was estimated as 100 nm -10 pm depending 
on crystal parameters. Such periodical structures were observed in some experiments in crystals under irradiation. 
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