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Аннотация. Проведено исследование влияния гамма-облучения на пер-
вую константу К1 магнитной кристаллографической анизотропии 
Co06Cu02Zn02Fe2O4 феррита-шпинели. На основе феноменологической 
модели проведен численный расчет и определены параметры модели 
влияния облучения на свойства феррита. При исследовании первой кон-
станты магнитной кристаллографической анизотропии образцов, подвер-
гшихся гамма-излучению в дозах от 106 до 108 рад, обнаружено аномаль-
ное поведение К г Для объяснения такого аномального поведения первой 
константы магнитной кристаллографической анизотропии была построе-
на математическая модель, описывающая результат облучения и процесс 
накопления радиационных точечных дефектов. Численный расчет при 
дозах более 109 рад показывает стабилизацию изменений Кр что совпада-
ет с результатами уже известных работ. Настоящая работа закладывает 
теоретические и методологические основы для моделирования комплек-
сных решеточных теорий, в том числе в комплексных параллельных кван-
товых алгоритмах. 

* Исследования проводились в рамках проекта №3824/ГФ4 "Интерпретация и 
моделирование естественного параллелизма квантовых вычислений на совре-
менном аппаратном и программном обеспечении" финансируемого МОН РК в 
Национальной нанотехнологической лаборатории открытого типа, КазНУ им. 
аль-Фараби. 
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Туйшдеме. Макалада Co06Cu02Zn02Fe2O4 феррит-шпинелшщ магниттк кри-
сталлографиялык анизотропиясыныц 6ipiHLui турактысына гамма-сэуленщ 
эсер1зерттелген. Феноменологияльщ модельдщнепзш десандьщесептеу-
лер журпзтген жэне феррит касиеттерш еэсерететш модельдщ Heri3ri 
параметрлер1 аньщталган. Зерттелт отырган феррит монокристалдары 
балкытылган коспадан ecipy тэсомен алынган. 106-нен 108-i рад сэулелеу 
нэтижесш демагнитлк кристаллографиялык анизотропияньщ 6ipiHLui 
турактысыныц аномальезгер1с1 бакыланган. /С^-магнигпк кристаллографи-
ялык анизотропияньщ 6ipiHLui турактысыныц аномаль e3repiciH TyciHflipy 
ушш, радиациялык нуктелк акау тузшу1н1ц феноменологияльщ модел1 не-
пнде TyciHflipeTiH радиация эсер1н1ц процестер1н1ц математикальщ модел1 
курылган. Сандьще септеукез1нде 109 рад дозадан соц /f^-fliH туракталуы 
жарияланган нэтижелермен сэйкес келед1. Бул жумыс кешенд1 тор теори-
ясыньщ модел1н1ц теориялык, жэне методологияльщ непзш к,алауга 
мумк1нд1к тудырады. 
Туй1нд1 сездер: анизотропия, ферриты, октаэдрльщ бос орындар, сэуле-
лену дозасы, бастапкы сынган атомдар. 

Abstract. We have studied the effect of the gamma radiation on the first magnetic 
crystallographic anisotropy constant K1 of the Co06Cu02Zn02Fe2O4 ferrite. Based 
on the phenomenological model, a numerical simulation is performed and the 
effect of gamma irradiation on the properties of ferrite is determined. Anomalous 
behavior of K1 was observed in the studies of the first constant of magnetic 
crystallographic anisotropy for the samples irradiated with gamma rays for 
doses ranged from 106 to 108 rad. To explain such an anomalous behavior of 
the first constant of magnetic crystallographic anisotropy, a mathematical model 
describing the result of irradiation and the process of accumulation of radiation 
point defects was introduced. Numerical simulation at doses higher than 109 

rad exhibitsthe stabilization of the changes in K1 which is supported by the 
results of the existing publications.This work lays the theoretical and 
methodological foundation for modeling of the complex lattice theories, including 
the complex parallel quantum algorithms. 
Key words: anisotropy, ferrites, octahedral vacancies, irradiation dose, primary 
knocked out atoms. 
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Введение. Элементарная ячейка кристаллической решет-
ки феррита -шпинели состоит из двух подрешеток . 
Д-подрешетка содержит 64 тетраэдрических междоузлия, из ко-
торых 8 наиболее термодинамически выгодны для заполнения 
ионами металлов, В-подрешетка - 32 октаэдрических междоуз-
лия, из которых 16 термодинамически выгодны для заполнения 
ионами металлов, 

Облучение феррита приводит к выбиванию ионов метал-
лов из октаэдрических и тетраэдрических позиций, занятых ими 
при предварительной термообработке. Вследствие появления 
освобожденных ионами октаэдрических и тетраэдрических пози-
ций должны измениться физические свойства привязанных к та-
кому эффекту, например, первой константы магнитной кристал-
лографической анизотропии. 

Другим следствием радиационного воздействия должно 
быть доупорядочение феррита, связанного с заполнением ок-
таэдрических и тетраэдрических пустот соответствующими иона-
ми металлов путем их перераспределения, приводящего к по-
нижению свободной энергии кристалла. 

Конкуренция вышеуказанных эффектов приводит к появле-
нию экстремума на кривой, показывающей зависимость струк-
турно-чувствительного свойства феррита от времени (дозы) об-
л у ч е н и я . 

Методы исследования. Если исходить из того, что ион, 
"сидящий" на термодинамически выгодной позиции, и имеет ми-
нимум свободной энергии, и его труднее выбить из занятой по-
зиции, то концентрация октаэдрической и тетраэдрической по-
зиций, освобождаемых при облучении, должна в начале облуче-
ния возрастать, а затем уменьшаться с увеличением дозы облу-
чения. 

Об этом свидетельствуют экспериментальные закономер-
ности, установленные при облучении кобальт-медь-цинковых 
ферритов [1,2]. В [1] было показано, что при у-облучении моно-
кристаллов ферритов t c \ i5 C u o,25\ -x Z n x F e 2°4 первая константа 
анизотропии К1 меняется немонотонно: при определенных до-
зах облучения она уменьшается, а затем по мере повышения 
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дозы заметно увеличивается (рис. 1). Повышение концентра-
ции цинка в составе феррита усложняет дозовую зависимость 
K v но характерный минимум сохраняется. 

X 
—т 111чII]—I I пищ—I I тттау—I 11 ниц—i »iттгпу—i i мпщ—i i ппщ—i 11 iiiii 

10° 101 102 103 104 105 106 107 D, рад 

Рис. 1. Зависимость первой константы магнитной кристаллографической 
анизотропии от дозы гамма-облучения: среднеквадратичное отклоне-

ние для экспериментального значения К1 

В работе [2] с использованием мессбауэровской спектро-
скопии было установлено перераспределение ионов по подре-
шеткам при у-облучении. Следует отметить, что в работах [1,2] 
доза облучения не превышала 108 рад. Известны также экспери-
ментальные работы, в которых исследуется влияние больших 
доз у-облучения (до 5-109рад) на магниторезистивные эффекты 
марганец-цинковых ферритов [3]. В них показана стабилизация 
магниторезистивного эффекта, начиная с доз у-облучения 5-108 

рад. 
Результаты исследования. Как можно видеть, прослежи-

вается определенная модель влияния у-облучения на свойства 
ферритов. Чтобы глубже понять механизм поведения ферритов 
при облучении нами предлагается феноменологическая модель 
перераспределения ионов по подрешеткам кобальт-медь-цин-
кового феррита. Ранее подобная модель была использована для 
выяснения природы концентрационных максимумов неравновес-
ных точечных дефектов в меди, облученных электронами, а так-
же в феррит-шпинелях Co075Cu025Fe2O4, облученных гамма-излу-
чением [4,5]. 
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Пусть к в и к А - средние скорости выбивания ионов метал-
лов из термодинамически выгодных октаэдрических и тетраэд-
рических позиций соответственно, и образования в феррите ок-
таэдрических и тетраэдрических вакансий с концентрациями с ^ 
и сА- Октаэдрические вакансии могут быть заняты ионами, нахо-
дящимися в октаэдрических междоузлиях, а также ионами из тет-
раэдрических междоузлий. При этом чем выше температура кри-
сталла, тем интенсивнее будет осуществляться данный процесс 
возврата. Такой же процесс будет происходить с тетраэдричес-
кими вакансиями. При достаточно высоких температурах облу-
чения ионы, сидящие в октаэдрических позициях, могут из-за 
флуктуаций покинуть эти позиции и перейти в тетраэдрические 
позиции. Это будет увеличивать Су. Аналогичные процессы бу-
дут происходить в тетраэдрической подрешетке феррита, по-
этому все эти процессы можно описать следующими уравнени-
ями (1) 

dCA 
v 

dt 

(1) 
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dCAB 

__Fe A rB(rA -гАВл 
~^r~aFeCV^Fe ^Fe } 

d_Scu ГА1ГВ ГВАЛ + аА СВ(СА -САВ) 
~dT= Си V (ССи ~~ Си) Си V Си Си 

d2cu _ А ГВ(ГА ГАВЛ + аВ сл(СВ -СВА) 
— , _<ХС« V Си ~ Си ] CuV Си Си' 

dCBA 

^ = С*(С» -С**) dt Си V Си Си 

dCAB 

Си А ГВ(ГА _ГАВ\ 
dt ~ Си VK Си Си 

dCZn „В rAsrB ГВАЛ + а
А СВ(СА -САВ) 

—dlr = -aZnCViCZn~CZn } aZnLV{LZn Zn } 

dC А 
Zn rB(rA ГАВЛ + аВ СА(СВ _СВА) 

~dx~= ^ZnCV Zn Zn } ZnV Zn Zn > 
dCBA 

Zn _r,B rA(rB _rBAч 
~^t~~aZnV^Zn Zn 
dCAB 

Zn _r. A rB(rA _rAB\ 
dt ~ ZnV Zn Zn 

dCA
 A —SL = KA 

dt 
dCB 

dt 

Здесь cc0 'CFe'CCu'CZn~ концентрация ионов в междоузлиях 

октаэдрической подрешетки; 

cCo'CFe'CCu'CZn ~ концентрация ионов в междоузлиях тетра-

эдрической подрешетки; 
ССо'' С Со ' CFe ' ' C a f ' С С«' C Z / f ' CZn ~ КОНЦвНТраЦИЯ ИОНОВ, 

переходящих из октаэдрических позиций в тетраэдрические ва-
кансии, и наоборот; 

и fcB - изменение концентрации вакансий в междоузли-
ях, образованных при облучении; 
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Y(19) и Y(20) - исходное значение концентрации вакансии 
в междоузлиях. 

Коэффициенты а в уравнениях (1) определяются темпера-
турой облучения и частотой перескока ионов. Частота скачков 
ионов помимо температуры кристалла зависит от изменения эн-
тропии при движении ионов, энергии миграции, числа возмож-
ных путей в решетке, по которым могут совершаться скачки ионов. 
Рассмотрим подробнее эти коэффициенты и параметры. 

В образец феррита за время облучения t попадают N=ISt 
бомбардирующих частиц (/ - плотность потока частиц; S - облу-
чаемая площадь). На длине свободного пробега А,;. из общего 
числа частиц, попавших в облучаемый объем, Nri=a,ntN\ - час-
тиц испытывают столкновения с ионами подрешеток феррита и 
выбивают их из термодинамически выгодных позиций, если энер-
гия бомбардирующих частиц выше пороговой (о. - сечение стол-
кновения частицы с ионом i-сорта; п. - число ионов /-сорта в еди-
нице объема). Следовательно, число первично выбитых атомов 
(ПВА) /-сорта в единице объема подрешетки феррита за время 
облучения t равно Nm4i /?,/?. 

Так как каждый ПВА создает в среднем т смещений других 
ионов, то общее число смещенных ионов i-сорта в единице объе-
ма феррита а/д = сгд.л(?-+1) . Поэтому скорость образования вакан-
сий ионов i-сорта, выраженная в атомных долях, определяется 
ф о р м у л а м и Г Б = с т Д г + 1 ) И К А = сгА1(т+\) . 

В октаэдрических и тетраэдрических подрешетках ферри-
та, например кобальт-медь-цинкового феррита, содержится раз-
личное число ионов кобальта, железа, меди и цинка. Поэтому 
для построения феноменологической модели образования ок-
таэдрических и тетраэдрических вакансий в феррите нам необ-
ходимо для упрощения ограничиваться средней скоростью об-
разования октаэдрических и тетраэдрических вакансий Kh и кА 

вместо К1 . Это легко сделать, если известны концентрации ионов 
металлов в подрешетках феррита: 
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Fe +(JConCo + 0 СиПСи + ® Zrfizn ) 
в в в в в ; /оч n Fe+ n Cb + n Cu+ n Zn (2) 

Кл = 
/ ( т + 1 ){oFenA

Fe +0c0iic0 + а См^См +СТZnnZn 
А А , А , А , А 

nFe+nCo+nCu+nZn 
Скорость возврата ионов В-го или А-го сорта, выбитых из 

своих позиций, определяется коэффициентами ахв или а ы , ко-
торые зависят от температуры феррита и конфигурации выби-
тых ионов 

<*1B=ZAV? (3) 

где z д - число мест вокруг октаэдрических вакансий, из которых 
могут вернуться ионы, выбитые из октаэдрических позиций. 

Таким образом, 

vj = jkT) . Здесь v0 ю10вс-1, El
m - энергия миграции 

иона i-ro сорта в решетке феррита. Следует иметь в виду, что 
СА=±СА; СВ=УСА 
V r-f I V J • '=1 /=1 J 

Коэффициент ос • определяющий скорость заполнения ок-
таэдрических вакансий ионами, выбитыми из тетраэдрических 
позиций, по структуре аналогичен aYt (см. (3)). 

a 2 j = Z ^ 2 (4) 

Здесь z ^ - число мест вокруг октаэдрических вакансий, из 

которых могут "прыгнуть" ионы, выбитые из тетраэдрических по-

зиций. Тогда v^ =v0exp(~E J /кТ), где Е { - энергия миграции иона A Jfl / fYl 
j-ro сорта (преимущественно занимающие тетраэдрические по-
зиции) в решетке феррита. 

Коэффициент, лимитирующий скорость перехода ионов i-го 
сорта из октаэдрических позиций в тетраэдрические вакансии, 
определяется формулой: 
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А 
где z^ - число путей, по которым ионы из октаэдрических пози-
ций могут попасть в тетраэдрические вакансии. 

Тогда v^ = vq ехр(-(EQ + е'^ ) jkT). Здесь е'0 - энергия связи ионов 
/-го сорта в октаэдрической подрешетке. 

Коэффициенты в уравнении (2) определяются формулами, 
подобными (3)-(5): 

< = ZA -Vq -ЕХР(~Ев
Со/кТу, aB

Fe = zA .yQ • EXP(-E*JkT); (6) 
acu =zA-v0-eM~Ecu/kT); a* = zA •У0-ехр(-^ДГ); 
c d = -v -exp {-EA

cJkT)-, <=zB -v -exp (~EAJkT); Co В Q ^FV ^Col^1 h "B * Q 
ai =zB-v0-zxp(-E*JkT); = zB-v cxp(-E^/kT); 

где zB - число мест вокруг тетраэдрических вакансии, из которых 
могут вернуться ионы, выбитые из тетраэдрических позиций; 

a f - число мест вокруг тетраэдрических вакансий, из кото-
рых могут переместиться ионы, выбитые из октаэдрических по-
зиций; 

a - число путей, по которым ионы из тетраэдрической по-
зиции могут попасть в октаэдрические вакансии; 

Е - энергия связи ионов j-ro сорта в тетраэдрической под-
решетке. Следует учесть, что в октаэдрических и тетраэдричес-
ких подрешетках может располагаться один и тот же набор ионов. 

Тогда Е1 = E j , но 4 * 5п • 
m m и и 

В формулах, выражающих частоту скачков ионов, необходи-
мо учитывать энтропийный множитель, показывающий измене-
ние энтропии при движении ионов. Однако из-за большой слож-
ности вычисления этого множителя его обычно приравнивают к 
единице. 

Очевидно, что система уравнений (1) аналитически не ре-
шается. Наиболее приемлемым является численный метод ре-
шения с использованием современных компьютерных программ. 
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Нами была составлена фортрановская программа Sys_Adams_n 
для решения системы нелинейных уравнений, где использова-
лись 2 метода: 

а) Адамса - Мултона - это метод хорд с пользовательским 
якобианом; 

б) Гира-метод хорд с пользовательским якобианом разде-
ленной разности интегрированием назад. 

Численный расчет производился при температурах 270-
320 К, считая, что экспериментальные образцы в работе [1] об-
лучались при комнатной температуре. Облучение производилось 
от источника Со60 с энергией 1,25 МэВ с интенсивностью дозы 
I = 420 рад/с. Расчет производился для образца объемом 1 см3. 
Эксперимент выполнялся при следующих значениях энергии свя-
зи: Ei = 1,676 эВ; Е* = 1,656 эВ; е1 = 1,695 эВ; Ei = 1,134 эВ; 

Со ге 

Ев
Си = 1,368 эВ; ea

Cu = 1,828 эВ. 
Результаты исследования приведены на трехмерных рис. 2 и 

3, где показаны зависимости концентраций ионов металлов (ось 
Z) в тетраэдрических или октаэдрических подрешетках от темпе-
ратуры (ось X) и дозы облучения (ось У). При увеличении дозы об-
лучения (см. рис. 2а) концентрация октаэдрических ионов Со умень-
шается и проходит через хорошо выраженный минимум, а затем 
переходит на "плато", а концентрация тетраэдрических ионов Со, 
наоборот, проходит через максимум и переходит на "плато". Пове-
дение концентрации ионов Fe несколько иное (рис. За,б). В этих 
кривых отсутствует как максимум, так и минимум функциональ-
ной зависимости от дозы облучения при переходе на "плато". 

В Co06Cug2Zng2Fe2O4 феррите константа магнитной анизот-
ропии при комнатной температуре и выше, сильно зависит от 
концентрации ионов кобальта в октаэдрическом узле. Корреля-
ция зависимости К1 как с экспериментально установленной, так 
и с рассчитанной концентрацией ионов Со в октаэдрических уз-
лах вскрывает связи этих параметров. 

Таким образом, предлагаемая модель образования и отжи-
га точечных дефектов в ферритах при облучении, стимулирован-
ного радиационными дефектами, позволяет получить закономер-
ности, коррелирующие с экспериментальными результатами. 
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n 

Рис. 2. Зависимости концентрации от температуры и дозы облучения для 
ионов кобальта (а) - октаэдрического узла и (б) - тетраэдрического узла 

на одну молекулу Co060Cu020 Zn02Fe2O4 феррита 
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Рис. 3. Зависимости концентрации от температуры и дозы облучения для 
ионов железа (а) - октаэдрического узла и (б) - тетраэдрического узла на 

одну молекулу Co06Cu02 Zn02Fe2O4 феррита 
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Выводы 
Предложена модель образования и отжига точечных дефек-

тов в ферритах при облучении, т. е. стимулированного радиаци-
онными дефектами. Составлены системы дифференциальных 
уравнений в частных производных первого порядка для ее ана-
лиза. 

Составлена Фортран-программа для расчета концентрации 
перераспределения ионов Со, Fe, Си и Zn металлов по тетра-
эдрическим (А) и октаэдрическим (В) подрешеткам и выбрано 
аппаратное и программное обеспечение. 

Обнаружены закономерности изменения концентрации ок-
таэдрических ионов Со и хорошо выраженный минимум при уве-
личении дозы облучения с переходом на "плато". 

Данные исследования являются теоретическими методоло-
гическими основами для моделирования комплексных решеточ-
ных моделей в параллельных квантовых алгоритмах, предлага-
емых по теме № 3824/ГФ4 "Интерпретация и моделирование ес-
тественного параллелизма квантовых вычислений на современ-
ном аппаратном и программном обеспечении", финансируемой 
МОН РК в ННЛОТ. 
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