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(Abb. 14). Au~ die~n Drudc.nhhiin~il-!keit"' sind die 
in Tab . ..a. altl! .. ~e~llcn millle(('o Wirkun~!(luec. 

sdmitle fUr die Zer~[orun~ der AUlSridltung bestintmt 
worden. 

6· lo-I~ 
4.10-14 

7.10-14 
" .10-14 

Tab. 4. 

5.7·to-u 
8.$ - 10- 14 

Diese Wirkungsquersdmitte sind \·e..-hiltnismiBig 
groll, aber mit den fUr hohere n ID-ZU.5-1.iinde be
!timmtcn Wirkungsquersc.hnitten ij rur den ,.,&se.xci-

tation"·ProzeO!4 .mFirn·et~r ZIl~ liindt" durch ~luUe 
mit undt-ren AtOlnt'1t in llt:. r Grollt'nordnung \'crAI,·idl. 
bar. Audl hier i~1 d4·c oben di~ku lif'rle F.inrlull c!t'i' 
Ka:4.lU lt"nul.N:fgan!!d llU!I .Iem 4 'f-Zu:'tamJ <I('ulliln 

erL.:t"nnbar. Ot' c in Tall. ·~ ange~cbene WirkunJi!04lucr. 
!'dmitt ist fur df'n 3 J 1)·Zus l:md als SUl1lme dec Wir
kunFsqu~f'!JdInilte des 3 10. ullfl ~ 'F·Zustandes mit 
vcrsmicdenen Gewid1t~n anzuSf'hen. 

Dem Direktor des J. Phr~ikali:ritt"n [Mlitules. Hnrn 
Pro£. Dr. W. H"NL£, der mir dic5e Ar~il ermoglidltc, 
ruOdlte kh an di~ .. SIt-lie Hir scine ~tde f ord t'ru ng 
danken. Mrinetn Ir\ollf'l;t'n H(' rrn Dipl.-Phys. K. SUCH. 
HAUPT donke ich Jiir w oe Hillt bei dtr Durdlfuhrung 
der )lessWlgC1l. 

U \\'. JASU. UAifttWtit CieBen. prh·.te Miltt"i1unS. 

ZufalJswege und Reaktionen atomarer Gitterfehler in Modellkristallen 
I. Die Simulationsmethoc.le und ibn Anwendung auf die Ausscbeidung \'on Leersttllen • 

ib:UlUT MERREll 

IMtitut fUr Thf'Ore~ uDd Angt"W&odte P'hY!lilt dr.r Uni,·~jtit Stuul:an 
IlDd ID!lilUI fUr Phy.ilt .m M.u·PIand;;· lnstilut fUr Meu.UfONdtuug. S tullgan 

A Mont~Carlo mt" lhod for the ,imw.lion o( .... ndam .... 11.5 utd ~.dioM of point ddtcts in a 
lattice ba. been de\·t"Ioped. II .lIo .... s a ph~'ically mOore r~li!lic tre&lmt"nl of point defect .nn".4ling 
th.n rate equal ions Oof diffusion theory. 10 thi.s pallC'f (I, tbe simu.1ltted annralint;. (.f Il'lono\aeandes 
.t .n inexhaU!llible link ,i, comJ)¥red . 'dh the r~lt; fit the dilfWlion thf!OfT. Suhsequendy the 
1n~lhod is. applied 10 lh~ pre.:ipil.atioo of """0- and divacam,:w.s ill an ftt lanitt. 

Oberschus., iFe atomare Gitterfehler konnm a~ 
einem Kristallgitler enlwf'der durch gegt"DStilige 
Rekombination oder durcn Annihilation an einer 
Senke versdtwinden. In jec1em FaH ~pif:ll fur die 
physikali~che Interpretation der zeit!idle Verlaw cler 
Reaktion, die Mrgcn. Erholungskinelik. cine ("nl."Ci1ei. 
dende Rolle. Ublimerweise I wird zu ihru Deutung 
cine der heiden folgendcn r\uherun~cn herangezo
gen: 

(i) RalengleialUngrn, wie sie s.ich bei der l tnter· 
5umung der Kinetik \'on Gasreaklionen be~'iihr1 ha
ben. Mit ihrer Hilfe e r~ihl sidl beispiel5~'e6e fiir 
die Ausscheidung von Leer~tellel1 an einr.r Senk"t" mit 
unersmop£1icher Kapaziliit eine Reaktion cr.!tet'Ord
Dung und fUr die Rekombina tion von Zwis:bengit
teratomeQ und Leerstellen eine Reaktion %weiter 

• Di$.~rtation. Teill. l'niver!litit St utI, art 1968. 
1 A. C. OAMASI'. U. G. J. DIENu. Point Defects ia. lfe t.a.h. 

Cordon & Bre.th S<:i. Pl.tbl., Ine .. New York 1963. 

e &9 

Ordnung_ Die An""endbarkcit \'on Rateu~ltichungen 
isl an ei,nt; ,aru:e Reihe von Voraus.se1zungen f!:e· 
kni:ipft. de-rc:n EinfJuB auf d8~ Endergebnis NnWet 

ablusrhitzrn ist. In dioe Ratell~leidlUngen gchr-n nur 
riiumlidle KODttntratioos mille lwt:rte ein. Es wird 
aJ~o eint:: hom0!tcneAnran,.,~\'erteilung vor3u~~e:'lt!b; 1 

und f!'S wird an~tnommeny daa die \-erteilun~ wah· 
rend der Reaktion homogen blcibt . Eioe Ortsahhan· 
gigleit der Koozf:>ntrationen sOllr' ie eine Korrclotion 
dl!:' Reakti6n5~lt'heM ble ibt unberudc.sirhti,rt. 
Trotz solch ein!'dlneidt':nder Vt:reinfachungen erhjjlt 
man nur in ","en~ Fallen gesmlos5enc Lo!Oungen. 

nil Die DiDu.sioruulf!orie arheitet mil ort~ahhan' 
trig-en KOI\Zlef1tnstiooen. HAM:! untersudlt mit Wife 
d e r DifTusioasgleichun.g die Ausscheidu ng au!! einer 
ubersiuiglen LOsung an Scnken. FL nlN :a di:;kulierl 

S F. S. H.ua.J. Ph, ... ChMn. Soli/I. 6. 335 119581 . 
.a C.P.fLYlfN.Ph,I.Rcv.l31,A587 (19MJ . 

an P;OS;C:> M 4C 

ATOMARE CfTTf.Rf' f.ULER fN ~IODf.LLKRfST,~.LEN, r. 

dt'n Obergung vom Jil4kontinuierlirncn Gitlrf zum 
Ktlntinuum fUr dic!'Ien Fall. Er ]..ommt tu llem Sd\luB, 
dail dit DifTusioll:igh· idlUng mit Au!'nahme cler em
J%t'hu n~ k hr llciner Scnkl'n guhig sein sullie. Die 
\\' ." ITE~.'he Theorif' ~ gibt dne Besd1f('ibut1~ einet 
dilTusionsgellcmmten. bimolekulart·n RenJ...t ion in 
eint'm Kontinuurn . 

Sowohl die Hamsdle als UUdl di(' Woilesdle Theo
rie sind KontinuuJUslhcorien. Bei Fe-hl :l lellenre~k lio· 

m·ll. die sim in atomaren Dimen:!1- ionen abSll it' ll"n, 
kann aber sehr l'iohl die Kinemnlik lit!r Sprfinge 
im Gitter \,onlkdculung sein. Der EinfIuB von FJuk· 
Illationcn der Defeklverteilung wird ehcnfalls nidlt 
erfaBt. Hinzu kOlUmt. dall eine Verall)!emeinnung 
auf kompliziertcrc- Fiine, wie z. B. die Ber iiLksidtti· 
gung \'on Doppc::lleerslelirn in den Hamsdten Theo· 
tie oder de rj eni~('n einer Wechselwirkung der Re· 
aklionspartner in tier Waitesdum Theorie. zwar prin
zipiell moglidt is t, dall sie oher auf :sehr unh an<lIidte 
Gleichungen fuhel , deren Los.ung nur in ganz spe
zieHen Fiillen.$ gelingt. 

Eine vorteilhafte M01!lidtkeit, die skizzierten 
Sdlwieeigkeilcn der .. kluJ\.o; ischen'" Theorien zu fiber
",'inden. bietet die Simulation \'on Zurallswrgen und 
Rtaklionen von Punktrehlern mit Hil£e eint"~ Com
pulers. Das Simulations\'e rfahren erlaubt eine exakle 
Besdlreibung der Zurali~h'ege in einem Citter. Fluk
tuationen der De!ektvertcilung werden aulomatisth 
berii<:Lithtigl. SdtlicUlit:h ist dus Verfuhren im Prin· 
zip auf beliehig komplizierte Faile anwendllUr. Stine 
Grenz!!"n sind allein durt:h die Redtengesdlwindig
keit und Speidterkapazillil des \'er{ugbaren Compu
tena bestimmt. 

KRISEMENT& hat erstmals. mit einer ahnlidten )fe
thode A~!tcheidungsvorgange von Gilte rfehlern in 
z\\'eidimensionalt'n Gittern von 625 GittcrpHitzen 
verfoh::t. Realislische Verhiiltni~se erhiilt man aber 
erst I;; (Ireidimen~ionalen Giuern, do Arhtiten \'on 
VINEYARD', MONTROLL 8 sowie POLYA t zeigen, 
daB "' i chli~e Eigcnscharten des Zura llswcgcs in 
cinem Gitter von d~en Dimcn:sionalitat abhiingen. 
R~aktioncn von Citterlucken in einem dreidimen:s io
n:l1t:1l Ciller von :J2000 Gitteq.unklen wurden \'on 
SCHOLZ to £Or lwei !Spczielle I\lodelle unlcr!'uml. 

In cler vorliegenden Arheit (Tei! I) wird die Au~·. 
schcidung leeter Citlcrplitze cine r Se nL:e hehandeh. 

• T. R. WAITE . Ph ys. Rev. 107, 463, 471 [1957J; J . Chem. 
Phy0.28, 103 [19581, 

S \11;'. FI.Ato!lI:. Diplomarbcit , Universitiit Slu u~.rt 196:1. 
• O. K.t1J.E.MEHT, Ph Y!l. KondCM. Materie I, 326 (19631 . 

Die Rt'kombinalion von Zwi:smengiUeralomen und 
l.rtrsl~lIen i~t Ge;t~nl'ttund J er folgend~n Arl-~j t 
(Te il II) in diest"m He£L 

1. Die SiUlUlq.ioD~ntet"ode 

1.1 S,.mmdriscite und asymml'lrisdte Zulall.fu·~ge 

Die Bewtgung einer Fehlstrlle isl eine Irr£"hrt 
in einem drei(iimen:-ionnlen Gitter (Broh"nsdle Bf.. 
w('gung) ; wir weeden im folC!cndcn von einem Zu. 
falls\\'f>g !predu:n. St"in e:cometri$c.he~ Abbild ist ",:"in 
raumlicher Pol n;onzug (vgl. Abb. J), Di.:-se r se tl:t 
~i(.n zu!!ammen aus den Sprungvektoren 8 [h il . 1m 
1I11~emeinen kann tin Gilterithler nur Spriin;:::e zu 
uen narosten Nachharpo~itioneu aus£U.hren. Es t:xi· 
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o 

Ahb. l. ZufalLswel eines Z .... iscbenr:itter.toms in eioem zwe;" 
dimensioa.len CiUer. 

sliert dahee nur eine endliche Amahl Ho \'e rsmie
dener Sprun~"eklorcn. Jedem \'on ihnen ordnen ,,-ir 
.in. ganz. Zahl h, (h,- I . 2 . .... H. - 1. Hol ro, 
fur e inige Gillerft hler s ind die Sprung\'ektoren in 
Tab. 1 fiir Sprunge auf niidlste NadJbarplatze ro
sammengc~tellt. 

Feh lsltollo 123456788101112 Yo 

T"l und Z Iz 110011001 
im kfz I. 001100111 1~ 
Gitter I, 1 1 1 1 1 1 1 1 0 

LLim 'z 220000 
kptGitter I. 002~(ln ,; 

" 000022 

Ll im Iz 1 TIll 1 1 1 
knGiuer '. 1 liT Till 

" 1 I 1 1 1 1 1 1 

Tab. 1. Sprungvektoren fUr ver!lmiedene F chl!ltellm in E.in· 
heile.n a/2 unt.l ihre Zuort.inun, zu Zuf.lb .. uh.kn. 

7 C. H. VtNiEYAIlD, J. \I.th, Ph Y!I. 4. 1141 (196.1). 
• E.U·.MoNnoLL. J. Soc. Intlu.!l l. Appt.l\huh. 4. 2,1) ('JtJ56}. 
• G. POLY". )talh. Ann. 81. 149 (l92t! . 

I' A. ScHOLZ, Phys. 5taiUll Solidi 14. 169 (1966). 
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