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(Поступила в редакцию 9 августа 1995 г.)

Развит новый метод расчета эффективных потенциалов, 
который позволяет выявить некоторые весьма важные особенности 
каналирования в ионных кристаллах. Получены потенциалы для 
объемноцентрированных и гранецентрированных кристаллов.

1. Потенциал объемноцентрированного кристалла

В настоящей работе разработан новый метод расчета 
эффективных потенциалов в ионных кристаллах, который приводйт к 
более простым математическим выражениям для эффективных 
потенциалов, и, кроме того, позволяет выявить некоторые, весьма 
важные, с физической точки зрения, стороны явления каналирования 
в ионных кристаллах. Поэтому этот метод представляется более 
предпочтительным, чем предложенный ранее в работе [1].

Вычислим потенциал бесконечного объемноцентрированного 
кристалла с кубической симметрией (рис.1).

Поскольку кристаллическая решетка такого кристалла представляет 
собой две разноименные кубические подрешетки, смещенные друг 
относительно друга на вектор a = (d/2, d/2, d/2), мы проведем 

детальное вычисление только для положительной подрешетки 
кристалла. Совмещая начало координат с центром масс какого-либо 
положительного иона, мы получим для потенциала положительной 
подрешетки
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9+(R)=9:(R) + ^9 + (R-l), d-D
1-0

где ф՜ (R)—потенциал иона, находящегося в начале координат (в узле 

1 = 0), а бесконечная сумма представляет собой сумму потенциалов 
ионов, находящихся во всех остальных узлах положительной подре­
шетки при температуре кристалла Т=0 К.

Для потенциала отрицательной подрешетки соответственно 
получим

ф-(R)=ф(;(R-a) + ^ф-(R֊a֊l) (1.2) 
1*0

Пусть частица каналируется вдоль заряженной плоскости 
(х, у) Ввиду того, что потенциал (1.1) является периодической 

функцией на плоскости с периодом d по обеим координатам, 
достаточно найти его среднее значение на квадрате ABCD. со 
стороной d (см. рис. 1). Этот квадрат находится на плоскости z=const, 
причем, в силу симметрии задачи, потенциал можно вычислять только 

для значений 0 < z < d/2, поскольку потенциал во второй половине 

канала является зеркальным отображением потенциала в первой его 
половине.

Нетрудно заметить, что ни один положительный ион, кроме 
центрального, не пересекается с квадратом ABCD. Поэтому второе 
слагаемое в выражении (1.1) представляет собой сумму потенциалов 
точечных ионов. Что же касается иона, находящегося в узле 1 = 0, то 
для него все точки пересечения с плоскостью z=const являются 
внутренними. Поэтому потенциал, созданный этим ионом на квадрате 
ABCD , будет зависеть от плотности заряда внутри иона. Представим 
плотность заряда в виде [1]

p(r) = p^ + pw =|e|[z5(r)֊V(r)], (1.3) 

где V(r) = V(r) есть функция сферически симметричного распре­

деления плотности электронного заряда [2], a z—число протонов в
точечном ядре. Тогда для напряженности поля в точке R имеем

’ я к
E(R) = |e| zj5(r)dr-47tJv(r)r2Jr 

.о о

£J.R 
я2 я' (1.4)

199



R 
%{К)=4п^У(г)ггс1г 

о

Спроектируем вектор Е на направление R и воспользуемся 

соотношением скр = —Екс1К . В результате получим

ф;(К) = !1±._|411^/г; ф;(~) = 0. (1.5)

R R R՜

Таким образом, с учетом формул (1.1), (1-2) и (1-5) Для потенциала
получим

««’-7
"ггдак
1 «=

(1.6)

Ф (Я) =
Н г՜ и г r(^_v_И_ 

Iй-«г"Л ^ ’^-«-ч (1.7)

где функция %(•/?) зависит от конкретного вида функции 

распределения плотности электронного заряда У {г). Выберем в 

качестве таковой модель Йенсена [2]

У{г) = ^֊^(] + Сх)' ;х = Уа7՜ ;а=£ ?^/а„ , (1.8) 
Ах՛ у

где /V —число электронов в ионе, С и ^ —вариационные параметры, 

которые определяются из условия минимизации электронной 
системы, «0—радиус Бора. Величина А находится из условия

нормировки функции У(г):

д_^о
Рг = 120С3 +72С3 + 18С + 2 (1.9)

Тогда для функции х(Л) получим

X = Х«(^ ֊ «‘^ [^Ч’ + (5С3 + ЗС3)х„ + (20С3 +-12С2 + ЗС)х3 +

+ (''•ОС3 + 36С2 + 9С+ 1)х3 + Рсхи + Рс]) (1-Ю)

8л Л/=_^ 
а3 А՜ Рс

Для интеграла в выражении (1.6) с учетом формулы (1.10) получим
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14r)dr_ N+ 
r2 R

-^ф-да
(1.11)

Ф* (R) = y[2C3.r04 + (14C3+6C2)x^ +
(1.12)

+(54C3 + 30C2 + 6Qx^ + Pt x0 + Pc]

Таким образом, для функции ф+(/?) с учетом (1.11)-(1.12) получим

. |elz+ Н^+ l^+ * V Иф w=^-V+^да,- <1П>

Первый член в этом выражении представляет собой потенциал ядра 
центрального иона с координатой 1 = 0, последующие два члена 
описывают поле электронного облака этого иона, а последний Член 
представляет собой суммарное поле всех остальных ионов 
кристаллической решетки. Отсюда, с учетом того, что

получим

<р <я>’-г-ф w+Zisr? <1Л5)
Для потенциала отрицательной подрешетки соответственно получим

^iir^’-S (1.16)

Как видно из формул (1.15)-(1.16), при Ф(Д) —> 0 QR|£/?0) потенциал

равняется сумме потенциалов “точечных” ионов, включая
центральный ион.

2. Эффективный потенциал плоскостного каналирования

Эффективный потенциал плоскостного каналирования 
получается путем усреднения -потенциала (1.15) по ячейке АВСЭ:

^<я=^И‘г^"*'^+£кл • ^
Вычислим второе слагаемое в этом выражении. Для этого
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сначала проведем интегрирование по переменной у. В результате,

осуществив замену z/d —> г, х/с1 -) х, получим

Е(|/1»-|1)= 
ljn.ii

1^1 Лх-1)2 + (т֊1/2)2 +(г֊и)2 -(т- 1/2) 
— > 1п \ ------------- ах,
^4 Ях^+Оп + 1/2)2 + (г- п)2 ֊ (т + 1/2)

“2

(2.2) 
где г принимает значения 0 < г < 1/2.

Ввиду особой зависимости этого выражения от индекса т ока­
зывается возможным провести суммирование по всему спектру 
значений т. Действительно, заменяя в (2.2) суммирование по индексу 
т от -к до -1 на суммирование от 1 до к и собирая все слагаемые под 
знак логарифма, после необходимых сокращений, получим

1(|/|*-'1)=^хЬ
1.т,п 1,п .1

2

4(Ы/2)2 
(х-/)2+(г-л)2

<1х (2.3)

Таким образом, с учетом (2.3) и (1.7) имеем

Е№-«-1№-1-<=^Ь<!^^.
" и».п . « /л 1 ^~Х) Нг՜'1)

2

/ ՛ • (2.4)
Можно показать, что выражение (2.4), после суммирования по 
индексу I и последующих необходимых преобразований, равняется 
нулю. Таким образом, эффективный потенциал плоскостного 
каналирования, с учетом сказанного, преобразуется к виду

<р։/(г)=^ |^[M+Ф7Я + ЛГФ7|H֊<X|].
(2-5)

Следует отметить, что первое слагаемое в (2;5) обозначает, в 
силу (2.1) и (2.4), не весь положительный эффективный потенциал, а 
только часть его, которая и вносит реальный вклад в общий 
потенциал. Поэтому естественно назвать эту часть потенциала 

действующим потенциалом и обозначить ф ^:
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9л = И
<г-

г_^Ф 
] /?

5/65,

dxdy (2.6)

То же самое относится ко второму слагаемому в выражении (2.5).
Таким образом, мы приходим к заключению, что влияние всех
остальных ионов кристаллической решетки на формирование поля
вблизи центрального иона весьма сушественно и им нельзя
пренебречь. Вычислим интеграл (2.6). Поскольку область 5,

представляет собой круг с радиусом Р ՝' = д/^ -, то в интеграле по

области 8։ можно перейти к интегрированию по цилиндрическим 

координатам. Тогда, ввиду того, что переменная р входит в функцию 

Ф^Ю лишь в комбинации а^р2+г2, можно считать, что.как

величина р, так и координата г, а также величины «,. .И^ и р’

измеряются в единицах d Таким образом, для интеграла (2 6), с
учетом сказанного, получим

Н"1
а1

гф^^ \c-\N
-------- dxd\^ =-----} R d

*1

Ф' (/?.</»
ТР3+՜՜ Ф2 (2.7)

Заменим в этом выражении интегрирование по dp2 интегрированием

по переменной х։, = [а2 (р2 + г2’ I 4 Тогда, согласно (1.12), имеем

где введены обозначения

_8лС3 _4л(14С’+6С2) _4л(54С3+ЗОС2+60 _ 4л
аР ՛ а Р, а Р а

Интеграл (2.8) преобразуется к виду

[7=Ф:=[’У(^֊4'(МГ)] . (2-9)

о уР՜ +:
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у(х) = е-х[А։х5 + А2х4 + Аз*’ + А4х2 + А5(X + 1)}

А) - С| —
^; А2=ЗА,/С; А3 = 
а Л

24л С
«^ ;

л =—(450С3 + 162С2 + 18С+ РСУ, (2.10)
аРс

А, = — (870С3 + 324С2 + 36С + ЗРГ). 
а Р.

Для второго интеграла в выражении (2.5) соответственно получим

Г ^Д^у = у Г /а֊|г_ ]/2|1_¥ Ц^яП. (2.11)
J R ֊ а 1 4

Таким образом, для эффективного потенциала плоскостного 
каналирования в объемноцентрированном кубическом кристалле 
окончательно получим

фг/(г)Лр+ Ч^Т^-^Тс^Я^) +ЛГ Ф^-Ф^л)}

(2.12)
В заключение необходимо отметить, что такая простая, с 

математической точки зрения, формула для эффективного потенциала 
получается в силу особой симметрии в кубическом 
объемноцентрированном кристалле. Вследствие этого при усреднении 
потенциала по этой ячейке бесконечные суммы по индексам I и т 
взаимно сокращаются, что приводит к выражению (2.12).

3. Метод эквивалентных ячеек

Как показано в работе [4], элементарная ячейка в 
гранецентрированном кубическом кристалле представляет собой 

прямоугольник со сторонами ^/^ и Тб^/4 соответственно по х и 

по у. Поэтому для того, чтобы иметь возможность пользоваться 

формулами для (рд и Фя ив этом случае, необходимо заменить 

прямоугольник эквивалентной квадратной ячейкой и проводить 
усреднение по этому квадрату. Правомерность такой замены 
обусловлена тем фактом, что значение усредненного потенциала, 
действующего на., каналированную частицу, не зависит от
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перераспределения ионов в пределах элементарной ячейки, по 
которой проводится усреднение [5]. Исходя из этого, можно заменить 
прямоугольную ячейку квадратом равной площади. Из условия 
равенства площадей находим

^=3^^2 , • (3.1)

где ЛЕЦ ~ сторона эквивалентной квадратной ячейки. Теперь уже 

можно применять формулу (2.12) к гранецентрированным кристаллам: 

8л ^+|e| ф+(а,р) ,
Ф я =---------- , ■ - ■ Р^Р > (3.2)

где безразмерная координата 2, так же, как и величины а,р, и р + , 

измеряется в единицах (1 =(1/Л (расстояние между одноименными 

плоскостями).
Формула (3.2) правильно описывает каналирование в тяжелых 

гранецентрированных кристаллах, для которых в качестве функции 
распределения плотности электронного заряда используется модель 
Ленца-Иенсена [2]. Ниже приводятся таблица для значений парамет­
ров ионов и графики для эффективных потенциалов каналирования в 
кристаллах СзС1 и КС], рассчитанные на основе формул (2.12) и (3.2) 
(рис.2,а,б)

0(2) (еУ)

-0.7 -0.6 -0.5 -0.4 -0.3 -0.2 -0.1 ».1 0.2 0/3 0.4 0.5 0.6 0.7

Рис.2.а. Эффективный потенциал плоскостного 
каналирования электронов в кристалле СзС1.
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Как видно из рис.2.а, глубина потенциальной ямы в кристалле 
СзС1 для электронов составляет приблизительно 36 эВ и 12 эВ. 
Потенциальная яма для позитронов получается в два раза шире, чем 

для электронов.

Рис.2.6. Эффективный потенциал плоскостного 
каналирования в кристалле КО.

Таблица. Значения параметров ионов.

и г С й«(А)
с*. 54 55 0.272 11.29 1.69

к. 18 19 0.285 12.04 1.33
С1. 18 17 0.243 9.76 1.81

Для кристалла КС1 (рис.2, б) получаются симметричные потен­
циальные ямы с глубиной приблизительно 20 эВ каждая. Одинаковая 
глубина потенциальной ямы К и С1 обусловлена, прежде всего, 
близостью значений параметров N (число электронов) и г (число 
протонов) для положительных и отрицательных ионов, а также тем, 
что расстояние между разноименными плоскостями значительно 
превышает радиусы ионов.
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METHOD OF EQUIVALENT CELLS

N.A. GHORKHMAZIAN and N.N. GHORKHMAZ1AN

A new method of calculation which allows to reveal some important features 
of the phenomenon of channeling in ionic crystals is developed. The effective 
potentials of plane՛ channeling in body-centered and face-centered crystals are 
obtained.

ՀԱՄԱՐԺԵՔ ԲՋԻՋ՜ՆԵՐԻ ՄԵԹՈԴԸ
z

Ն.Ա. ^տՐԽԱԱՋՁԱՆ, Ն.Ն. ՂՈՐԽՄԱԶՅԱՆ

Առաջարկված I. յանւսյին բյուրեղներում էֆեկտիվ պոտենցիայի հաշվման նոր 
եղանակ, որք հնարավորության I. տափս պարզաբանելու կանալացման երևույթի որոշ 
Լական կախերը: Ստացված են ծափպակենարոն և նիստակենտրոն բյուրեղների էֆեկտիվ 
պոտենցիալները:
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