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(Abb. 14). Aus diesen Druckabhiingigkeiten sind die
in Tab. 4 angegebenen mittleren Wirkungsquer-
schnitte fiir die Zerstorung der Ausrichtung bestimmt
worden.

tation*-ProzeB ** angeregter Zustinde durch StiBe
mit anderen Atomen in der GréBenordnung vergleich-
bar. Auch hier ist der oben diskutierte Finflul des
Kashadeniberganges aus dem 4 'F-Zustand deutlich
erkennbar. Der in Tab. 4 angegebene Wirkungsquer-
schmtl ist fiir den 3 'D-Zustand als Summe der Wir-

o(2) (em?) a2 (em?) 2 a {cm?) 23
3D 6-10-14 Sy
41D 4-10-14 4-1071
51D 7-10714
61D 5.7-101
7D 85-10-13
Tab. 4.

Diese Wirkungsquerschnitte sind \erhilmisminig
groB aber mit den fiir hoherc n 'D-Zustinde be-
Wirk itten 3 fiir den ,,desexci-
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q hnitte des 3 'D- und +'F-Zustandes mit
Gewidhten h

Dem Direktor des 1. Physikalischen Institutes, Herm
Prof. Dr. W. HANLE, der mir dicse Arbeit ermoglichte,
michte ich an dieser Stelle f{iir seine siete Forderung
danken. Meinem Kollegen Herrn Dipl.-Phys. K. Buch-
HAUPT danke ich fiir seine Hilfe bei der Durchfiihrung
der Messungen.

* W. Janke, Universitit GieBen, private Mitteilung.
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A Monte-Carlo method for the simulation of random walks and reactions of point defects in a
lattice has been developed. Tt allows a physically more realistic ueumcm of poml defect llmﬂhng

than rate equations of diffusion theory. In this papec (1) the si

at an inexhaustible sink is _mmp_and with the Nlls of the diffusion lhmry \ulmumuy the

method is applied to the p

Uberschiissige atomare Gitterfehler konnen aus
einem Kristallgitter entweder durch gegenseitige
Rekombination oder durch Annihilation an einer
Senke verschwinden. In jedem Fall spielt fur die
physikalische lmerpreluli(m der zeitliche Verlauf der

of mono- and d:

i in an fec
Ordnung. Die A dk gleich
ist an eine ganze Reihe von Vorausselzungen ge-
kniipft, deren EinfluB auf das Endergebnis schwer
abzu.vhltun ist. In dl.e Ralmglecdmngen gehen nur
a lwerte ein. Es wird

keit von R

also eine h

Reaktion, die sogen. Erh kinetik, eine hei

dende Rolle. Ublicherweise ! wnrd zu duer Deutung

fol 4

eine der beiden folg N gen herang
gen:

(i) Ratengleichungen, wie sie sich bei der Unter-
suchung der Kinetik von Gasreaktionen bewahrt ha-
ben. Mit ihrer Hilfe ergibt sich beispielsweise fiir
die Ausscheidung von Leerstellen an einer Senke mit

hopflicher Kapazitat eine Reaktion erster Ord-
nung und fiir die Rekombination von Zwischengi

Anfangsverteilung vorausgesetzt
und es wird angenommen, dal die Verteilung wih-
rend der Reaktion homogen bleibt. Eine Ortsabhin-
gigkeil der Konzentrationen sowie eine Korrelation
des Reakhonsprsdnhtns bleibt unberiicksichtigt.
Trotz solch einschneidender Vereinfach erhiilt
man nur in igen Fillen geschlossene Lo

(ii) Die Diffusionstheorie lrbellel mit ortuhhun
gigen Konzentrationen. HAM* untersucht mit Hilfe
der Diflusi leichung die Ausscheid aus einer

teratomen und Leerstellen eine Reaktion zweiter

D Teil I, Universitat ¢ 1968.
A. C. DaMask u. G. J. Dienes, Pmnl Defects in Metals,
Cordon & Breach Sci. Publ., Inc., New York 1963.

ibersiittigten Losung an Senken. FLYNN 3 diskutiert

2 F.S. Ham. J. Phys. Chem. Solids 6, 335 [1958]).
2 C. P. Fymw, Phys. Rev. 133, A 587 [1963).

ATOMARE GITTERFEHLER

den Ubergang vom diskontinuierlichen Gitter zum
Kontinuum fiir ulicsrn Full Er kommt zu dem SchluB,
daB die Diffusi leichung mit A hme der Um-
gebung sehr Kleiner Senken giiltig sein sollte. Die
WarTesche Tlu-unr‘ g]bt eine Beschreibung einer
diffusi imolekularen Reaktion in

einem l\nminuum.

Sowoh! die Hamsdhe als auch die Waitesche Theo-
rie sind Kontinuumstheorien. Bei Fehlstellenreaktio-
nen, die sich in atomaren Dimensionen abspiclen,
kann aber sehr wohl die Kinematik der Spriinge
im Gitter von Bedeutung sein. Der Einflul von Fluk-
tationen der Defektverteilung wird ebenfalls nicht
erfaBt. Hinzu kommt, dafl eine Verallgemeinerung
auf kompliziertere Fille, wie z. B. die Bs:riid;sid\ti-
gung von Doppell llen in den H: n Theo-
rlc uder derjenigen einer Wechselwirkung der Re-

tner in der Wai 1 Theorie, zwar prin-
zipiell méglich ist, daB sie aber auf sehr unhandliche
Gleichungen fiihrt, deren Liosung nur in ganz spe-
ziellen Fillen ® gelingt.

Eine vorteilhafte Maglichkeit, die skizzierten
Schwierigkeiten der ,klassischen* Theorien zu iiber-
winden, bietet die Simul, von Zufallswegen und
Reaktionen von Punktfehlern mit Hilfe eines Com-
puters. Das Simulationsverfahren erlaubt eine exakte
Beschreibung der Zufallswege in einem Gitter. Fluk-
tuationen der Defektverteilung werden automatisch
beriicksichtigt. SchlieBlich ist das Verfahren im Prin-
zip auf beliebig lizierte Fille dbar. Seine
Grenzen sind allem durch die Rechengeschwindig-
keit und Speicherkapazitiit des verfiigharen Compu-
ters bestimmt.

Kr1SEMENT ® hat Is mit einer dhnlichen Me-
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Die Rekombi von Zwisch atomen und
Leerstellen ist Gegenstand der folgenden Arbeit
(Teil 1) in diesem Heft.

1. Die Simulationsmethode

1.1 Symmetrische und asymmetrische Zufallswege

Die Bewegung einer Fehlstelle ist eine Irrfahrnt
in einem dreidimensionalen Gitter (Brownsche Be-
wegung) ; wir werden im folgenden von einem Zu-
fallsweg sprechen. Sein geometrisches Abbild ist «in
raumlicher Polygzonzug (vgl. Abb. 1). Dieser setzt
sich zusammen aus den Sprungvektoren 8[k;]. Im
allgemeinen kann ein Gitterfehler nur Spriinge zu
den nachsten Nachbarpositionen ausfithren. Es exi-
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Abb. 1. Zufall eines Zwi:

dimensionalen Gitter.

in einem zwei-

stiert daher nur eine endliche Anzahl H, verschie-
dener Sprungvektoren. Jedem von ihnen ordnen wir
eine ganze Zahl h; (hi=1, 2,...,H,—1. H,) zu.
Fiir einige Gitterfehler sind die Sprungvektoren in
Tab. 1 fiir Spriinge auf nichste Nachbarplitze zu-
it

thode Ausscheidungsvorgiinge von Gitterfehlern in
zweidimensionalen Gittern von 625 Gitterplitzen
verfolgt. Realistische Verhiltnisse erhiilt man aber
erst in dreidimensionalen Gittern, da Arbeiten von
VINEYARD 7, MONTROLL® sowie POLYA? zeigen,
daB wichtige Eigenschaften des Zufallsweges in
einem Gitter von dessen Dimensionalitit abhiingen.
Reaktionen von Gitterliicken in einem dreidimensio-
nalen Gitter von 32 000 Gitterpunkten wurden von
ScHorz ' fiir zwei spezielle Modelle untersucht.
In der vorliegenden Arbeit (Teil I) wird die Aus-.
scheidung leerer Gitterplitze einer Senke behandelt.

¢ T. R. Warrte, Phys, Rev. 107, 463, 471 [1957]; J. Chem.
Phyl. 28, 103 [1958]).
. Frank, D U it
‘ 0. KziseMenT, Phys. Kondens. ‘Vlnem 1,326 [19631

—
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Fehlstelle h 123456789 101112 Hy

Lyund Z &z 1100T1001 1 T T

im kfz s 001To0T11 I I 1 12

Gitter s: 111T1T1T0 00 0

Ly im a2 220000

kpr Gitter sy 002300 5
52 000023

Ly im e 11111111

krz Gitter ow 11111111 3
e 1T1T1I1T

Tab. 1. S k fiir hiedene Fehlstellen in Ein-

heiten a/2 und ihre Zuordnung zu Zufallszahien.

7 G. H. VINEYARD, J. Math. Phys. 4, 1141 [1963].
§ E.W.MoNTROLL, J. Soc. Indust. Appl. Math. 4, 241 [1956]
* G.PoLya, Math. Ann. 81, 149 [1921].

% A. Scrovz, Phys. Status Solidi 14, 169 [1966].




