размеры вакансий и пор в металлах, сплавах и кремнии по данным метода позитронной аннигиляционной спектроскопии
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Исследование свойств материалов с помощью аннигиляции позитронов основывается  на том, что характеристики аннигиляции позитронов зависят от их структурного и химического состояния. Предметом исследования могут быть электронная плотность в месте аннигиляции позитрона, тип и концентрация дефектов, наличие нескольких фаз при данном химическом составе материала и термообработке. Наилучшие результаты получаются в том случае, когда применяется комплекс методов: измерение времени жизни позитронов в веществе и измерение углового распределения аннигиляционных фотонов [1-8].

Измерения аннигиляционных спектров позитронов позволяют судить об электронной структуре среды, образовании и эволюции дефектов, о кинетике внутритрековых физико-химических процессов в исследуемой среде. В последние годы число позитронных спектрометров в различных  научных центрах резко увеличивается. Экспериментальные исследования чаще всего проводят с использованием доступных радиоактивных источников позитронов Nа-22 и Cu-64. Для метода позитронной диагностики важное значение приобретает построение теоретических моделей, описывающих электрон-позитронное взаимодействие в материалах, обладающих дефектами структуры [1-8]. Наряду с «точными» численными расчетами при этом используются и простые аналитические модели. Ниже нами используется одна из таких возможных моделей

В работах [1,2] было предложено и обосновано эмпирическое выражение связывающее время жизни позитронов 
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 с числом вакансий Nv в свободном объеме кремния:
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где A=266,6 пс - время жизни позитрона в моновакансии, С=218 пс - время жизни позитрона в бездефектной части кристалла кремния и В=4,60. Заменяя число вакансий на свободный объем V, эти авторы показали, что выражение (1) можно представить в приближенном виде для кремния
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[нс ] = 0,22 + 1,4 V [ нм3], 
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В общем случае, для оценки размера свободного объема на границе раздела нанокристаллических материалов формулу (2) можно представить в виде
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где 
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 -время жизни позитрона в бездефектном кристалле. Расчеты по формуле (3) для кремния и железа представлены в табл.1 и 2.

Таблица 1 

Дефекты вакансионного типа, времена жизни позитронов и радиусы вакансий в железе

	Тип состояния
	Время жизни позитронов, 
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 (пс)
	Радиусы вакансий, Ǻ

расчет по формуле (3)
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	Fe-кристалл
	110
	
	

	Fe-дислокации
	165
	2,1
	

	Fe-моновакансии
	175
	2,2
	2,2

	Fe-дивакансии
	197
	2,5
	2,7

	Fe-тривакансии
	232
	2,8
	3,2

	Fe-тетравакансии
	262
	3,0
	3,5

	Fe-гексавакансии
	304
	3,2
	4,0


Таблица 2

Дефекты вакансионного типа, времена жизни позитронов и радиусы вакансий в 

кремнии

	Тип состояния
	Время жизни, 
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	Радиусы

вакансий, Ǻ
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	Si-bulk
	219
	
	-

	Si-monovacancy
	266-270
	2,0
	2,0

	Si-divacancy
	318-325

	2,6
	2,5

	Si-4 vacancy
	425
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	3,3
	3,2

	Si-5 vacancy
	505±20
	3,7
	3,4

	Si-6 vacancy
	>520
	3,7
	3,6


Таким образом, простая аналитическая модель связанного состояния позитрона может быть с успехом использована для качественного объяснения особенностей процесса аннигиляции в дефектных металлах и оценок радиусов вакансий и пор малых (ангстремных и нанометровых) размеров.
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