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Большинство новых сцинтилляционных материалов представляют собой смешанные кристаллы в форме твердых растворов. Смешанные кристаллы с концентрацией компонентов в диапазоне от 20 до 80% часто демонстрируют более высокий световой выход и лучшее энергетическое разрешение по сравнению с исходными составляющими кристаллами. Они также показывают более низкий уровень компонентов кинетики медленного затухания и меньшее послесвечение [1].

Наиболее изучены твердые растворы полупроводников, однако твердые растворы широкозонных диэлектрических кристаллов изучены слабее. В диэлектриках длина свободного пробега электронов относительно рассеяния на фононах меньше нанометра, поэтому возможная наноструктурная кластеризация твердого раствора и связанные с ней флуктуации экстремумов зон существенно влияют на динамику носителей. Световыход, кинетика затухания и энергетическое разрешение сцинтилляторов определяются стадиями создания, релаксации, миграции и рекомбинации вторичных возбуждений, возникающих в следе ионизирующей частицы. Неоднородность твердых растворов в нанометровом масштабе изменяет по крайней мере три последних стадии сцинтилляционного процесса. Целью исследования является изучение моделирования флуктуаций потенциала и оценка влияния этого эффекта на сцинтилляционные свойства твердых растворов. Основой исследования являлось моделирование по методу Монте-Карло пространственного распределения компонент твердого раствора с учетом возможных корреляций в расположении ионов [2]. Моделирование проводилось для суперячейки 30×30×30 постоянных решетки с периодическими граничными условиями. Дополнительным критерием качества моделирования являлась оценка энергии получающейся реализации.
В результате анализа результатов моделирования сделаны предположения, какие поправки нужно внести в данный алгоритм моделирования для повышения его эффективности.
Литература
1. A.V. Gektin, A.N. Belsky, A.N. Vasil’ev, IEEE Trans. Nucl. Sci. 2014, 61, 262.
2. A.Belsky, A. Gektin, A. N. Vasil'ev. Influence of disorder in scintillating solid solutions on thermalization and recombination of electronic excitations, Physica Status Solidi (b), 257(8), 2019.
