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Облучение диэлектриков быстрыми тяжелыми ионами (БТИ) изначально приводит к экстремальному возбуждению электронной подсистемы мишени. При моделировании формирования конечных повреждений, помимо рассеяния возбужденных электронов на решетке, необходимо учитывать энергию, запасенную в валентных дырках мишени /1/. В оригинальной Монте-Карло модели TREKIS эта энергия передается за счет коллапса запрещенной зоны, вызываемого движением атомов в изменённом возбуждёнными электронами межатомном потенциале /2/. Однако, в деталях кинетика этого коллапса в условиях возбуждения атомной и электронной систем материала, соответствующего трекам БТИ, ранее не рассматривалась. 
Мы использовали теорию функционала плотности в комбинации с начальными данными из TREKIS для описания процесса коллапса запрещенной зоны и сопутствующих ему эффектов в треках БТИ в диэлектриках.  
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