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�àáîòà âûïîëíåíà â Ô�ÁÎÓ ÂÏÎ "Óäìóðòñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíè-âåðñèòåò".Íàó÷íûé ðóêîâîäèòåëü: äîêòîð �èçèêî�ìàòåìàòè÷åñêèõ íàóê, ïðî�åññîðÑîáîëåâ Âàëåíòèí Âèêòîðîâè÷Íàó÷íûé êîíñóëüòàíò: äîêòîð �èçèêî�ìàòåìàòè÷åñêèõ íàóêÑîáîëåâ Âàëåíòèí Âàëåíòèíîâè÷Î��èöèàëüíûå îïïîíåíòû: äîêòîð �èçèêî�ìàòåìàòè÷åñêèõ íàóê, ïðî�åññîðÎãîðîäíèêîâ Èãîðü Íèêîëàåâè÷êàíäèäàò �èçèêî�ìàòåìàòè÷åñêèõ íàóê, äîöåíòÌèòðîõèí Þðèé Ñòåïàíîâè÷Âåäóùàÿ îðãàíèçàöèÿ: Èíñòèòóò ïðèêëàäíîé ìåõàíèêè ÓðÎ �ÀÍÇàùèòà äèññåðòàöèè ñîñòîèòñÿ "27" ÿíâàðÿ 2012 ã. â 15.00 â àóä. 2 ÷åòâåð-òîãî êîðïóñà íà çàñåäàíèè äèññåðòàöèîííîãî ñîâåòà ÄÌ 212.275.03 â Óäìóðò-ñêîì ãîñóäàðñòâåííîì óíèâåðñèòåòå ïî àäðåñó: 426034, Èæåâñê, óë. Óíèâåð-ñèòåòñêàÿ, 1.Îòçûâû íà àâòîðå�åðàò â äâóõ ýêçåìïëÿðàõ, çàâåðåííûå ãåðáîâîé ïå÷à-òüþ, ïðîñèì íàïðàâëÿòü ïî àäðåñó: 426034, Óäìóðòñêàÿ ðåñïóáëèêà, ã.Èæåâñê,óë. Óíèâåðñèòåòñêàÿ, 1.Ñ äèññåðòàöèåé ìîæíî îçíàêîìèòüñÿ â áèáëèîòåêå Óäìóðòñêîãî ãîñóäàð-ñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà.Àâòîðå�åðàò ðàçîñëàí "20" äåêàáðÿ 2011 ã.Àâòîðå�åðàò ðàçìåùåí íà î�èöèàëüíîì ñàéòå Ìèíîáðíàóêè �Ôhttp://www.mon.gov.ru è Óä�Ó http://v4.udsu.ru/s
ien
e/avtoref_2011_03"12" äåêàáðÿ 2011 ã.Ó÷åíûé ñåêðåòàðü äèññåðòàöèîííîãî ñîâåòà ÄÌ 212.275.03ê.�.-ì.í., äîöåíò Êðûëîâ Ï.Í.



ÎÁÙÀß ÕÀ�ÀÊÒÅ�ÈÑÒÈÊÀ �ÀÁÎÒÛÀêòóàëüíîñòü ðàáîòû. Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ñîñòàâëÿåò îäíó èçíàèáîëåå �óíäàìåíòàëüíûõ ïðîáëåì �èçèêè êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåä. Çíà-íèå ïàðàìåòðîâ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé, îñîáåííîñòåé èõ ðàñïîëîæåíèÿ âçîíå Áðèëëþýíà (ÇÁ) è ñïåêòðîâ îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ ìåæäó íèìè ïîçâî-ëÿåò ñ ñàìûõ îáùèõ ïîçèöèé ïîíÿòü èçâåñòíûå �èçèêî�õèìè÷åñêèå ñâîé-ñòâà, ïðåäñêàçàòü âåðîÿòíûå õàðàêòåðèñòèêè âåùåñòâ è ïðèáîðîâ íà èõ îñ-íîâå.Ïåðåõîäû èç âàëåíòíûõ çîí â çîíû ïðîâîäèìîñòè âîçáóæäàþòñÿ ñâåòîìèëè ïîòîêîì áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ â âèäå ïîïåðå÷íûõ èëè ïðîäîëüíûõ êîì-ïîíåíò ïîëîñ, ñîîòâåòñòâåííî [1�3℄. Ïðè ýòîì íàèáîëåå ïîëíóþ èí�îðìàöèþîá ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå êðèñòàëëà ñîäåðæèò êîìïëåêñ ñïåêòðîâ îïòè÷å-ñêèõ �óíêöèé: äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè ε (ε1, ε2), êîý��èöèåíòîâïîãëîùåíèÿ α è îòðàæåíèÿ R, ïîêàçàòåëåé ïðåëîìëåíèÿ n è ïîãëîùåíèÿ
k, �óíêöèè 1/ε (â òîì ÷èñëå −Im ε−1 � �óíêöèè õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ îáú-åìíûõ ïîòåðü ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ) è ìíîãèõ äðóãèõ �óíêöèé [1℄. Â øè-ðîêîé îáëàñòè ýíåðãèè ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðÿþò òîëüêî �óíêöèè R(E)è −Im ε−1 ñ ïîìîùüþ ìåòîäèê, èñïîëüçóþùèõ â êà÷åñòâå èñòî÷íèêîâ âîç-áóæäåíèÿ ñâåò è ïîòîê áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ, ñîîòâåòñòâåííî. Âñå îñòàëüíûå(âñåãî áîëåå äåñÿòêà!) �óíêöèè ìîäåëèðóþòñÿ, ïðèìåíÿÿ êîìïüþòåðíûå ïà-êåòû ïðîãðàìì. Ýòèì ðåøàåòñÿ ïåðâàÿ �óíäàìåíòàëüíàÿ çàäà÷à îïòè÷åñêîéñïåêòðîñêîïèè. Âòîðàÿ �óíäàìåíòàëüíàÿ çàäà÷à îïòè÷åñêîé ñïåêòðîñêîïèèçàêëþ÷àåòñÿ â îïðåäåëåíèè ïàðàìåòðîâ ïîëîñ ïåðåõîäîâ: 1) ýíåðãèè ìàêñè-ìóìîâ Ei, 2) ïîëóøèðèíû Hi, 3) ïëîùàäè Si è ñèëû îñöèëëÿòîðîâ fi è 4)êîëè÷åñòâî ïîëîñ ïåðåõîäîâ ñ çàìåòíîé èíòåíñèâíîñòüþ.Ïðè îïòè÷åñêîì âîçáóæäåíèè èí�îðìàöèÿ î íåïðÿìûõ ïåðåõîäàõ â îá-ëàñòè íåïðîçðà÷íîñòè êðèñòàëëà ïîëíîñòüþ òåðÿåòñÿ áëàãîäàðÿ èõ íè÷òîæ-3



íîé èíòåíñèâíîñòè, à èçìåðÿåìûé ñïåêòð îòðàæåíèÿ R(E) è ñïåêòðû âñåõîñòàëüíûõ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé, ìîäåëèðóåìûå íà åãî îñíîâå, ñîäåðæàò èí-�îðìàöèþ òîëüêî î ïðÿìûõ ïåðåõîäàõ.Â îòëè÷èå îò ïîïåðå÷íûõ íåïðÿìûõ ïåðåõîäîâ, âîçáóæäàåìûõ ñâåòîì,ïðîäîëüíûå íåïðÿìûå ïåðåõîäû, âîçáóæäàåìûå ïîòîêîì áûñòðûõ ýëåêòðî-íîâ, ïî èíòåíñèâíîñòè ìàëî îòëè÷àþòñÿ îò ïðÿìûõ ïðîäîëüíûõ ïåðåõîäîâ.Åñòåñòâåííî, îíè õîðîøî ðåãèñòðèðóþòñÿ â ñïåêòðàõ �Im[ε(q, E)]−1, ãäå q �÷àñòü âîëíîâîãî âåêòîðà ïîòîêà áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ, ïåðåäàííîãî âàëåíò-íûì ýëåêòðîíàì êðèñòàëëà. Òàêèå ñïåêòðû ìîæíî ýêñïåðèìåíòàëüíî ðåãè-ñòðèðîâàòü äëÿ òî÷åê ðàçëè÷íûõ íàïðàâëåíèé ÇÁ îò ïðÿìûõ ïåðåõîäîâ ñ|q|≃0 äî î÷åíü "êîñûõ" ïåðåõîäîâ ñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè |q|. Ýëåêòðîí-íóþ ñòðóêòóðó êðèñòàëëîâ îáû÷íî ðàñøè�ðîâûâàþò, àíàëèçèðóÿ ýíåðãèèìàêñèìóìîâ ïîëîñ ïåðåõîäîâ. Ýòè ïîëîñû íàèáîëåå èíòåíñèâíû â ñëó÷àå ïà-ðàëëåëüíîñòè îáåèõ çîí â îäíîì è òîì æå èíòåðâàëå îáúåìà çîíû Áðèëëþýíà(äëÿ ïðÿìûõ ïåðåõîäîâ) èëè â ðàçíûõ îáëàñòÿõ çîíû Áðèëëþýíà (äëÿ íåïðÿ-ìûõ ïåðåõîäîâ ïðè âîçáóæäåíèè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ïîòîêîì áûñòðûõýëåêòðîíîâ â õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ ïîòåðÿõ). Â îáùåì ñëó÷àå çîíû ïðîâîäè-ìîñòè, êàê è çîíû âàëåíòíûå, èìåþò çàìåòíóþ äèñïåðñèþ â k-ïðîñòðàíñòâå.Ïîýòîìó ïàðû çîí, ñâÿçàííûå ñ èíòåíñèâíûìè ïåðåõîäàìè, âûçûâàþùèìèïðîÿâëåíèå ñòðóêòóð ïîãëîùåíèÿ, îòðàæåíèÿ èëè äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíè-öàåìîñòè, íàáëþäàþòñÿ â îãðàíè÷åííîì îáúåìå çîíû Áðèëëþýíà, à çàìåò-íàÿ ÷àñòü ÇÁ èìè íå îõâàòûâàåòñÿ, íî ìîæåò ïðîÿâëÿòüñÿ â íåïðÿìûõ ïðî-äîëüíûõ ïåðåõîäàõ è ïðåäîñòàâëÿåò ïðèíöèïèàëüíî íîâóþ èí�îðìàöèþ îáýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå êðèñòàëëà.Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû ïîòåðü ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ �Im[ε(q, E)]−1èçâåñòíû òîëüêî äëÿ ãðà�èòà [4, 5℄, íèòðèäà áîðà [5℄, ñåðíèñòîãî ñâèíöà [6℄è àëìàçà [7℄, à èç äþæèíû ñïåêòðîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé ìîäåëüíî ðàññ÷è-òàíû ñïåêòðû òîëüêî ε2 äëÿ ãðà�èòà è ñåðíèñòîãî ñâèíöà.4



Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû: 1) ðåøèòü äâå �óíäàìåíòàëüíûå çàäà÷èñïåêòðîñêîïèè íåïðÿìûõ ïðîäîëüíûõ ïåðåõîäîâ êðèñòàëëîâ ãðà�èòà, ñåð-íèñòîãî ñâèíöà è àëìàçà â øèðîêîé îáëàñòè ýíåðãèè, ò.å. ñìîäåëèðîâàòüêîìïëåêñû ñïåêòðîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé íåïðÿìûõ ïðîäîëüíûõ ïåðåõîäîâäëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà ïîòîêà áûñòðûõýëåêòðîíîâ òðåõ ðàçëè÷íûõ ñîåäèíåíèé, îïðåäåëèòü îñíîâíûå ïàðàìåòðûïîëîñ ε2(E) (ýíåðãèè ìàêñèìóìîâ è èíòåíñèâíîñòè), 2) íà ïðèìåðå ãðà�èòàïðèìåíèòü ïîëó÷åííûå ìîäåëüíûå äàííûå äëÿ çîíäèðîâàíèÿ åãî ýíåðãåòè-÷åñêèõ çîí.Äëÿ äîñòèæåíèÿ ïîñòàâëåííîé öåëè ðåøàëèñü ñëåäóþùèå çàäà÷è:1. Îñâîåíèå ïàêåòîâ êîìïüþòåðíûõ ïðîãðàìì ìîäåëèðîâàíèÿ êîìïëåê-ñîâ ñïåêòðîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé (îêîëî äåñÿòêà).2. �àñ÷åòû êîìïëåêñîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé è ïàðàìåòðîâ ïîëîñ ïåðåõî-äîâ.3. Èññëåäîâàíèÿ çàâèñèìîñòåé êîìïëåêñîâ ñïåêòðîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèéîò çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà |q| äëÿ ðàçëè÷íûõ íàïðàâ-ëåíèé ÇÁ òðåõ êðèñòàëëîâ.4. Îïðåäåëåíèå îñíîâíûõ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðîâ ε2(E, q) äëÿ ðàçëè÷íûõíàïðàâëåíèé ÇÁ è çíà÷åíèé |q| òðåõ êðèñòàëëîâ.5. Ïðèìåíåíèå ïîëó÷åííûõ äàííûõ ñ ïîïûòêîé çîíäèðîâàíèÿ ýíåðãåòè-÷åñêèõ çîí ãðà�èòà íîâûì ìåòîäîì.Íàó÷íàÿ íîâèçíà ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ â õîäå âûïîëíåííîé äèñ-ñåðòàöèîííîé ðàáîòû, ñîñòîèò â ñëåäóþùåì:1. Âïåðâûå ðåøåíà ïåðâàÿ �óíäàìåíòàëüíàÿ çàäà÷à ñïåêòðîñêîïèè äëÿðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà äëÿ ãðà�èòà, ñåð-5



íèñòîãî ñâèíöà è àëìàçà, ò.å. ïîëó÷åíû èõ íàèáîëåå ïîëíûå êîìïëåêñûñïåêòðîâ ïðîäîëüíûõ îïòè÷åñêèõ �óíäàìåíòàëüíûõ �óíêöèé â øè-ðîêîé îáëàñòè ýíåðãèè 0�40 ýÂ äëÿ ãðà�èòà è ñåðíèñòîãî ñâèíöà è0�55 ýÂ äëÿ àëìàçà.2. Âïåðâûå ðåøåíà âòîðàÿ �óíäàìåíòàëüíàÿ çàäà÷à ñïåêòðîñêîïèè äëÿðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà äëÿ ãðà�èòà, ñåð-íèñòîãî ñâèíöà è àëìàçà, ò.å. îïðåäåëåíû ýíåðãèè ìàêñèìóìîâ è èí-òåíñèâíîñòè ïðîäîëüíûõ ïîëîñ ïåðåõîäîâ äëÿ ðàçëè÷íûõ íàïðàâëåíèéÇÁ è çíà÷åíèé ïåðåäàííûõ âîëíîâûõ âåêòîðîâ ïîòîêà áûñòðûõ ýëåê-òðîíîâ.3. Íà ïðèìåðå ãðà�èòà ïðåäëîæåíà ìîäåëü çîíäèðîâàíèÿ çîí ïðîâîäè-ìîñòè ãðà�èòà ñ èñïîëüçîâàíèåì ñõåìû ñìåùåíèÿ çîí íà âåëè÷èíó ïå-ðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà ïîòîêà áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ.Íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü1. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû âïåðâûå ïðåäîñòàâëÿþò ïîëíóþ è äåòàëüíóþèí�îðìàöèþ î ñòðóêòóðå è ïàðàìåòðàõ íåïðÿìûõ ïðîäîëüíûõ ïåðå-õîäîâ òðåõ êëàññè÷åñêèõ ìîäåëüíûõ êðèñòàëëîâ (ãðà�èò, àëìàç, ñåð-íèñòûé ñâèíåö) â øèðîêîé îáëàñòè ýíåðãèè.2. Ïðåäëîæåí íîâûé ìåòîä çîíäèðîâàíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí, äîïîëíè-òåëüíûé ê õîðîøî èçâåñòíîìó ìåòîäó â ñëó÷àå âîçáóæäåíèÿ ìåæäó-çîííûõ ïåðåõîäîâ ñâåòîì, ïðèìåíåííûé íà ïðèìåðå ãðà�èòà.Îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó1. Ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ñïåêòðîâ êîìïëåêñîâ ïðîäîëüíûõ îïòè÷åñêèõ �óí-äàìåíòàëüíûõ �óíêöèé äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíî-âîãî âåêòîðà ïîòîêà áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ.6



2. Áåñïàðàìåòðè÷åñêèé ìåòîä ðàçëîæåíèÿ ïðîäîëüíîé äèýëåêòðè÷åñêîéïðîíèöàåìîñòè íà ýëåìåíòàðíûå êîìïîíåíòû äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèéïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà ïîòîêà áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ.3. Áîëüøèå çàâèñèìîñòè ñïåêòðîâ êîìïëåêñîâ ïðîäîëüíûõ îïòè÷åñêèõ�óíêöèé è ïàðàìåòðîâ ïðîäîëüíûõ ïîëîñ ïåðåõîäîâ îò çíà÷åíèé ïåðå-äàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà ïîòîêà áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ, íàïðàâëåíèéÇÁ è ïðèðîäû êðèñòàëëîâ.Ëè÷íûé âêëàä àâòîðàÀâòîð âûïîëíèë ðàñ÷åòû ñïåêòðîâ êîìïëåêñîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé èïðîâåë ìîäåëèðîâàíèå ðàçëîæåíèé èíòåãðàëüíûõ ñïåêòðîâ äèýëåêòðè÷åñêîéïðîíèöàåìîñòè íà ýëåìåíòàðíûå ïðîäîëüíûå êîìïîíåíòû ïîëîñ ïåðåõîäîâ.Ïîñòàíîâêà òåìû, öåëè è çàäà÷, ïîäáîð ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ, îáñóæäå-íèå è àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ âûïîëíåíû ñîâìåñòíî ñ ÑîáîëåâûìÂ.Â. è Ñîáîëåâûì Â.Âàë.Àïðîáàöèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàáîòûÎñíîâíûå ïîëîæåíèÿ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû îáñóæäàëèñü è äîêëàäû-âàëèñü íà 11, 12, 13 Ìåæäóíàðîäíûõ êîí�åðåíöèÿõ "Îïòî-, íàíîýëåêòðî-íèêà, íàíîòåõíîëîãèè", Óëüÿíîâñê, 2009�2011 ã., VII Ìåæäóíàðîäíîé êîí-�åðåíöèè "Àìîð�íûå è ìèêðîêðèñòàëëè÷åñêèå ïîëóïðîâîäíèêè", Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, 2010 ã., IX Âñåðîññèéñêîé êîí�åðåíöèè "Ôèçèêîõèìèÿ óëüòðà-äèñïåðñíûõ (íàíî-) ñèñòåì", Èæåâñê, 2010 ã., VIII Íàöèîíàëüíîé êîí�åðåí-öèè "�ÑÍÝ-ÍÁÈÊ", Ìîñêâà, 2011.ÏóáëèêàöèèÎáùåå ÷èñëî ïóáëèêàöèé � 12. Èç íèõ 4 ñòàòüè â ðåöåíçèðóåìûõ æóðíà-ëàõ, 8 ïóáëèêàöèé â ìàòåðèàëàõ íàó÷íî-òåõíè÷åñêèõ êîí�åðåíöèé. Ñïèñîêðàáîò ïðèâîäèòñÿ â êîíöå àâòîðå�åðàòà.7



Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèèÄèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, øåñòè ãëàâ ñ êðàòêèìèâûâîäàìè ïî êàæäîé ãëàâå, çàêëþ÷åíèÿ, ñïèñêà öèòèðóåìîé ëèòåðàòóðû.Îíà âêëþ÷àåò 275 ñòðàíèö ìàøèíîïèñíîãî òåêñòà, 127 ðèñóíêîâ, 74 òàáëèöûè áèáëèîãðà�èþ èç 60 íàèìåíîâàíèé.Îñíîâíîå ñîäåðæàíèå äèññåðòàöèîííîé ðàáîòûÂî ââåäåíèè ðàññìîòðåíû àêòóàëüíîñòü, öåëè, ìåòîäû, íîâèçíà, çíà÷è-ìîñòü ðàáîòû è ïðèâåäåíû å¼ àïðîáàöèÿ, ïîëîæåíèÿ äëÿ çàùèòû è îáùàÿñòðóêòóðà ðàáîòû.Â ïåðâîé ãëàâå îáñóæäàþòñÿ ëèòåðàòóðíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåî-ðåòè÷åñêèå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå äàííûå è äàííûå ïî ìîäåëèðîâàíèþ (ðàñ-÷åòó) ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ãðà�èòà, àëìàçà è ñåðíèñòîãî ñâèíöà. Ïðè-âåäåíû íåêîòîðûå îáùèå õàðàêòåðèñòèêè ìàòåðèàëîâ. Ïîñòàâëåíû öåëè èçàäà÷è.Âî âòîðîé ãëàâå êîðîòêî ðàññìîòðåíû �óíäàìåíòàëüíûå îïòè÷åñêèå�óíêöèè è ïðèìåíåííûå íàìè ìåòîäû ìîäåëèðîâàíèÿ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé.Íàèáîëåå ïîëíûé êîìïëåêñ ñïåêòðîâ �óíäàìåíòàëüíûõ îïòè÷åñêèõ�óíêöèé ñîñòàâëÿþò: êîý��èöèåíòû îòðàæåíèÿ R è ïîãëîùåíèÿ α; ðåàëü-íàÿ ε1 è ìíèìàÿ ε2 ÷àñòè äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè ε; ïîêàçàòåëèïðåëîìëåíèÿ n è ïîãëîùåíèÿ k; �àçà îòðàæåííîãî ñâåòà θ; îïòè÷åñêàÿ ïðî-âîäèìîñòü σ; �óíêöèè îáúåìíûõ −Im ε−1 è ïîâåðõíîñòíûõ −Im (1 + ε)−1õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ ïîòåðü ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ; �óíêöèÿ ε2E
2, ðàâíàÿ ñâÿ-çàííîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ñ òî÷íîñòüþ äî ïîñòîÿííîãî ìíîæèòåëÿ è ïðèïîñòîÿíñòâå ñèëû îñöèëëÿòîðà; neff (E0) � ý��åêòèâíîå ÷èñëî âàëåíòíûõýëåêòðîíîâ, ó÷àñòâóþùèõ â ïåðåõîäàõ äî äàííîé ýíåðãèè E0; εeff (E0) �ý��åêòèâíàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü. Åñëè èçâåñòíû è ðåàëüíàÿ,è ìíèìàÿ ÷àñòè îäíîé èç êîìïëåêñíûõ �óíêöèé ε̃, ñ, r̃, ε̃−1 èëè (1 + ε̃)−18



(ò.å. ε1 è ε2, n è k, R è θ, Reε̃−1 è Imε̃−1 èëè Re(1+ ε̃)−1 è Im(1+ ε̃)−1), òî ïîîäíîé èç ïàð �óíêöèé ïî àíàëèòè÷åñêèì �îðìóëàì ìîæíî âû÷èñëèòü âñåîñòàëüíûå. Äðóãèìè ñëîâàìè � ëþáàÿ �óíêöèÿ îïðåäåëÿåòñÿ àíàëèòè÷å-ñêèìè âûðàæåíèÿìè ÷åðåç äâå äðóãèå �óíêöèè (êðîìå α è σ). Ýòè �îðìó-ëû ïðîñòû â íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííîì ñëó÷àå íîðìàëüíîãî ïàäåíèÿ ñâåòà.Ïðè ýòîì, îòñóòñòâóþò àíàëèòè÷åñêèå �îðìóëû, ñâÿçûâàþùèå ðåàëüíûå èìíèìûå ÷àñòè â ýòèõ êîìïëåêñíûõ �óíêöèÿõ. Îäíàêî, ñâÿçü ìåæäó íèìèóñòàíàâëèâàåòñÿ èíòåãðàëüíûìè ñîîòíîøåíèÿìè Êðàìåðñà�Êðîíèãà.Äëÿ ðåøåíèÿ ïåðâîé �óíäàìåíòàëüíîé çàäà÷è ñïåêòðîñêîïèè ïðèìåíå-íû íàèáîëåå îáùåïðèíÿòûå ìåòîäû, êîòîðûå îñíîâàíû íà èñïîëüçîâàíèèîïûòíûõ ñïåêòðîâ −Im ε−1 â øèðîêîé îáëàñòè ýíåðãèè ñîáñòâåííîãî ïîãëî-ùåíèÿ. Äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ êîìïëåêñîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé èñïîëüçîâà-íû èçâåñòíûå ñîîòíîøåíèÿ Êðàìåðñà�Êðîíèãà [1℄.Âòîðóþ �óíäàìåíòàëüíóþ çàäà÷ó ñïåêòðîñêîïèè ðåøàëè îäíîçíà÷íî áåçèñïîëüçîâàíèÿ ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçëî-æåíèÿ ε2(E) íà ýëåìåíòàðíûå êîìïîíåíòû ìåòîäîì îáúåäèíåííûõ äèàãðàììÀðãàíäà. Îí îñíîâàí íà ìîäåëè èçîëèðîâàííûõ ñèììåòðè÷íûõ ëîðåíòöåâ-ñêèõ îñöèëëÿòîðîâ è îäíîâðåìåííîì èñïîëüçîâàíèè ñðàçó äâóõ ñïåêòðîâ �
ε2(E) è ε1(E). Äëÿ ëîðåíòöåâñêèõ îñöèëëÿòîðîâ ñïåêòðû ε2 è ε1 èìåþò ïðî-ñòîé âèä:

ε1 = 1 +A
E2

0 − E2

(E2

0
− E2)2 + Γ2E2

, ε2 = A
ΓE

(E2

0
− E2)2 + Γ2E2

, (1)ãäå A = E0Γε2(E0), E0 � ñîáñòâåííàÿ ýíåðãèÿ îñöèëëÿòîðà, ñîâïàäàþùàÿ ñìàêñèìóìîì ïîëîñû ïðè E0 ≥ 3Γ, Γ � ïîëóøèðèíà ïîëîñû.Íà äèàãðàììå ñ àáöèññîé [ε1(E)−1℄ è îðäèíàòîé ε2(E) èçîëèðîâàííàÿ ïî-ëîñà ïîãëîùåíèÿ, ñâÿçàííàÿ ñ îäíîîñöèëëÿòîðíûì ïåðåõîäîì ñîîòâåòñòâóåòîêðóæíîñòè, ïàðàìåòðû êîòîðîé îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþò ïàðàìåòðû ïîëî-9



ñû ïåðåõîäà. Èç-çà ïåðåêðûòèÿ ïîëîñ, îïûòíàÿ êðèâàÿ ε2(E) ÿâëÿåòñÿ èí-òåãðàëüíîé. Ïîýòîìó íà îáúåäèíåííîé äèàãðàììå Àðãàíäà ìàòåðèàëà òàêîåïåðåêðûòèå ïîëîñ ïðèâîäèò ê ïåðåêðûòèþ ñîîòâåòñòâóþùèõ èì îêðóæíî-ñòåé. Â ýòîì ñëó÷àå, íà îáúåäèíåííîé äèàãðàììå îòäåëüíûì îñöèëëÿòîðàìáóäóò ñîîòâåòñòâîâàòü óæå �ðàãìåíòû îêðóæíîñòè, ò.å. äóãè. Ïî ýòèì äó-ãàì ìîæíî âîññòàíîâèòü îêðóæíîñòè è âû÷èñëèòü ïàðàìåòðû îêðóæíîñòåéè, ñëåäîâàòåëüíî, ïàðàìåòðû ïîëîñ. Áåñïàðàìåòðè÷åñêîå ðàçëîæåíèå ïðî-èñõîäèò ïîñëåäîâàòåëüíî, íà÷èíàÿ ñ ñàìîé èíòåíñèâíîé.Èñïîëüçîâàííûå êîìïüþòåðíûå ïðîãðàììû ñîçäàíû ñîòðóäíèêàìè îòäå-ëà ñïåêòðîñêîïèè òâåðäûõ òåë ÓÍÈ ÝÅ Ô�ÁÎÓ ÂÏÎ "Óäìóðòñêèé ãîñó-äàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò" è íåîäíîêðàòíî ïðèìåíÿëèñü è ïðîâåðÿëèñü.�ëàâû 3�5 ïîñâÿùåíû ðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòîâ ñïåêòðîâ êîìïëåêñîâ îï-òè÷åñêèõ �óíêöèé äëÿ òðåõ êðèñòàëëîâ â øèðîêîé îáëàñòè ýíåðãèè äëÿøèðîêîãî èíòåðâàëà çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà â ðàçëè÷íûõíàïðàâëåíèÿõ ÇÁ è ðàçëîæåíèþ ε2(E) íà êîìïîíåíòû. Â íèõ òàêæå ñ ïîìî-ùüþ ìîäåëè ñìåùåííûõ çîí ïðîâåäåí àíàëèç ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí íà ïðèìå-ðå ãðà�èòà. Ïîñëåäîâàòåëüíî è ïîäðîáíî ðàññìîòðåíû ïîëó÷åííûå äàííûåðàñ÷åòîâ êîìïëåêñîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé è ðàçëîæåíèé ε2(E), èõ ñðàâíå-íèå äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà äëÿ íåñêîëüêèõíàïðàâëåíèé ÇÁ. Â êîíöå êàæäîé ãëàâû ïðèâåäåí êðàòêèé âûâîä.Â ãëàâå 3 ðàññìîòðåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ îïòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ ãðà-�èòà. 1) Íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ ïîòåðüýíåðãèè ýëåêòðîíîâ −Im ε−1 [5℄ â îáëàñòè 0�40 ýÂ äëÿ äâóõ íàïðàâëåíèé ÇÁ(Γ − P , Γ − Q) è ÷åòûðåõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà (|q|=0,0.375, 0.625, 1.0 �A−1) ðàññ÷èòàëè (ñìîäåëèðîâàëè) âîñåìü âàðèàíòîâ êîì-ïëåêñîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé.Êîý��èöèåíò ïîãëîùåíèÿ ïðîäîëüíûõ ïåðåõîäîâ α(E) áîëüøå∼106 ñì−1,÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î ñîáñòâåííîé ïðèðîäå âñåõ ñòðóêòóð ñïåêòðîâ (�èñ. 1).10
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�èñ. 1. �àñ÷åòíûå ñïåêòðû α ãðà�èòà (íà îñíîâå −Im ε
−1 [5℄) äëÿ íà-ïðàâëåíèÿ ÇÁ Γ−P è ÷åòûðåõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà|q|=0 (1), 0.375 (2), 0.625 (3), 1.0 �A−1 (4)Â ñïåêòðå α(E) äëÿ |q|=0 �A−1 íàáëþäàåòñÿ äóáëåòíàÿ ñòðóêòóðà â îáëàñòè0�5 ýÂ ñ ìàêñèìóìàìè ïðè 1.2 è 4.5 ýÂ. Ñ óâåëè÷åíèåì |q| ïðîèñõîäèò ñìå-ùåíèå îáåèõ ñòðóêòóð â îáëàñòü áîëüøèõ ýíåðãèé íà ∆E ≈ 0.5 è 0.8 ýÂ äëÿ|q|=0.375 �A−1, 3.6 è 1.7 ýÂ äëÿ |q|=0.625 �A−1, 4.9 è 4.2 ýÂ äëÿ |q|=1 �A−1, ñî-îòâåòñòâåííî. Ñàìàÿ èíòåíñèâíàÿ ñòðóêòóðà â ñïåêòðå α äëÿ |q|=0 �A−1 ïðî-ÿâëÿåòñÿ ïðè 17.3 ýÂ è ñ óâåëè÷åíèåì |q| ïðîèñõîäèò åå ñìåùåíèå â îáëàñòüìåíüøèõ ýíåðãèé è ïðîÿâëåíèå â âèäå äóáëåòíîé ïîëîñû ñ ìàêñèìóìàìèïðè ýíåðãèÿõ 12.9 è 16.2 ýÂ äëÿ |q|=0.375 �A−1. Ñ äàëüíåéøèì óâåëè÷åíèåì|q| ýòè ïîëîñû ñìåùàþòñÿ íà ∆E ≈1.3 è 1.5 ýÂ (|q|=0.625 �A−1); 2.4 è 5.3 ýÂ(|q|=1 �A−1). Àíàëîãè÷íàÿ ñèòóàöèÿ íàáëþäàåòñÿ è â ñïåêòðàõ äðóãèõ îïòè-÷åñêèõ �óíêöèé.2) Èíòåãðàëüíûå ñïåêòðû ε2 è −Im ε−1 äëÿ äâóõ íàïðàâëåíèé ÇÁ è ÷åòû-ðåõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà êîìïëåêñîâ îïòè÷åñêèõ �óíê-öèé ðàçëîæèëè íà ýëåìåíòàðíûå êîìïîíåíòû (�èñ. 2). Âìåñòî 3�7 ñòðóêòóð11
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�èñ. 2. Ïëîùàäè ïîëîñ ðàçëîæåíèé èíòåãðàëüíûõ ñïåêòðîâ ε2 ãðà�èòà,äëÿ íàïðàâëåíèÿ ÇÁ Γ−P äëÿ ÷åòûðåõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãîâåêòîðà |q|â èíòåãðàëüíûõ ñïåêòðàõ ε2 óñòàíîâèëè 14�20 ïîëîñ ïåðåõîäîâ äëÿ íàïðàâ-ëåíèÿ Γ−P è ðàçíûõ |q|, ò.å. â∼3�5 ðàç áîëüøå è 4�6 ñòðóêòóð èíòåãðàëüíûõñïåêòðîâ ε2 äëÿ íàïðàâëåíèÿ Γ−Q è ðàçíûõ |q| � 11�17 ïîëîñ ïåðåõîäîâ, ò.å.â ∼ 3 ðàçà áîëüøå. Îïðåäåëèëè èõ âàæíåéøèå ïàðàìåòðû � ýíåðãèè è èí-òåíñèâíîñòè. Ýíåðãèè ìàêñèìóìîâ ïîëîñ ïåðåõîäîâ çàâèñÿò îò ïåðåäàííîãîâîëíîâîãî âåêòîðà |q| è èìåþò ðàçëè÷íóþ ëîêàëèçàöèþ ïåðåõîäîâ â òî÷êàõÇÁ (Òàáë. 1). Îñòàëüíûå âûäåëåííûå ïîëîñû ïåðåõîäîâ ëèøü â íåñêîëüêîðàç ïðåâûøàþò ïîãðåøíîñòè.3) Îáùåïðèíÿòî, ÷òî íàèáîëåå èíòåíñèâíûå ìàêñèìóìû ïîëîñ ïîëó÷àþò-ñÿ â ñëó÷àå ïàðàëëåëüíîñòè ïàð çîí, ìåæäó êîòîðûìè ïðîèñõîäÿò ïåðåõîäû.Íà îñíîâå ýòîãî ìåòîäà áûëè îöåíåíû ýíåðãèè è ëîêàëèçàöèè âîçìîæíûõ èí-òåãðàëüíûõ ïîëîñ ïåðåõîäîâ â òåîðåòè÷åñêè ðàññ÷èòàííûõ çîíàõ ãðà�èòà [8℄äëÿ íàïðàâëåíèé Γ−P (�èñ. 3) è Γ−Q. Ïðè ýòîì äëÿ áîëüøåé íàãëÿäíîñòè12



�èñ. 3. Ñõåìû çîí ãðà�èòà â òî÷êàõ Γ−P äëÿ |q|=0 (a) [8℄ è ñìåùåííûõçîí íà |q|=0.375 (b), 0.625 (
), 1.0 �A−1 (d)13



Òàáëèöà 1. Ýíåðãèè (ýÂ) ìàêñèìóìîâ íàèáîëåå èíòåíñèâíûõ ïîëîñ Niðàçëîæåíèé ε2(E) ãðà�èòà äëÿ ÷åòûðåõ |q|
Ni Íàïðàâëåíèÿ â ÇÁ

Γ− P Γ−Q|q|, �A−1 0 0.375 0.625 1.0 0 0.375 0.625 1.01 0.7 1.62 3.8 5.5 1.4 1.8 3.6 5.32 1.8 2.25 5.6 7.2 2.8 2.8 5.0 9.13 2.9 3.45 12.9 14.5 4.9 3.5 7.0 16.04 4.2 4.35 17.3 16.2 13.9 4.2 14.8 20.35 12.8 12.25 � 19.8 16.4 5.1 17.5 �6 15.5 14.56 � � � 12.8 20.0 �7 � � � � � 14.2 � �è ïðîñòîòû ïðåäñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ïðèìåíÿëñÿ ìåòîä ñìåùåííûõ çîí,ò.å. çîíû âàëåíòíûå ñìåùàëèñü íà âåëè÷èíó |q|. Ïîèñê âîçìîæíûõ íàèáîëååèíòåíñèâíûõ ìàêñèìóìîâ ïîëîñ ìåæäóçîííûõ ïåðåõîäîâ âûïîëíåí ìåòîäîìïî÷òè ïàðàëëåëüíûõ çîí. Ýòèì ìåòîäîì îöåíåíû èõ ýíåðãèè è ëîêàëèçàöèèâ òî÷êàõ íàïðàâëåíèé ÇÁ Γ − P (�èñ. 3) è Γ − Q. Äëÿ |q|>0 îòêðûâàåòñÿêâàçèùåëü ãðà�èòà â øèðîêîé îêðåñòíîñòè òî÷åê îêîëî P ñ âîçìîæíûì íà-áîðîì ïîëîñ ïåðåõîäîâ â êîëè÷åñòâå äî ÷åòûðåõ ìåæäó çîíàìè V1, V2 è ñëàáîäóáëåòíîé C1. Îíà äîñòèãàåò âåëè÷èíû ∼ 2.6 ýÂ äëÿ |q|=1.0 �A−1. Ñ èçìå-íåíèåì ïàðàìåòðà |q| ðàññåÿííûõ ãðà�èòîì ýëåêòðîíîâ ýíåðãèÿ è ïðèðîäàïåðåõîäîâ è èõ ëîêàëèçàöèÿ ìåíÿþòñÿ. Ïî âåëè÷èíå ýíåðãèè Ei ýòè òåîðåòè-÷åñêè âîçìîæíûå ïîëîñû ïðîäîëüíûõ íåïðÿìûõ ïåðåõîäîâ îòëè÷àþòñÿ îòïîëîæåíèé ñòðóêòóð íàøèõ ðàññ÷èòàííûõ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé (ε2, α, ε2E2)íà ∆E ≈0.1�1 (|q|=0, 0.375), 0.5�1 (|q|=0.625), 0.2�0.6 ýÂ (|q|=1.0 �A−1).Ýòè äàííûå ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû [8℄ î ïî-14
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�èñ. 4. �àñ÷åòíûå ñïåêòðû α àëìàçà (íà îñíîâå −Im ε
−1 [7℄) äëÿ íàïðàâëå-íèÿ <100> è çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà |q|=0.15�1.7 �A−1ëîæåíèè çîí è èõ äèñïåðñèÿ â ÇÁ äëÿ ãðà�èòà âûïîëíåíû ñðàâíèòåëüíîêîððåêòíî äëÿ ïåðåõîäîâ Ni=4�6 (|q|=0 �A−1), 1, 4�6 (|q|=0.375 �A−1), 1�4(|q|=0.625 �A−1), 1�5 (|q|=1.0 �A−1) äëÿ Γ−P , Ni=1, 3�5 (|q|=0 �A−1), 1, 4, 6,7 (|q|=0.375 �A−1), 1, 3�5 (|q|=0.625 �A−1), 1�4 (|q|=1.0 �A−1) äëÿ Γ−Q.Â ãëàâå 4 ðàññìîòðåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ òðåõ êîìïëåêñîâ îïòè÷å-ñêèõ ñïåêòðîâ àëìàçà. 1) Íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ õàðàêòå-ðèñòè÷åñêèõ ïîòåðü ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ −Im ε−1 [7℄ â îáëàñòè 0�55 ýÂ äëÿòðåõ íàïðàâëåíèé (<100>, <110>, <111>) è äåâÿòè çíà÷åíèé ïåðåäàííî-ãî âîëíîâîãî âåêòîðà ðàññ÷èòàëè (ñìîäåëèðîâàëè) ñïåêòðû 23 êîìïëåêñîâîïòè÷åñêèõ �óíêöèé.Êîý��èöèåíò ïîãëîùåíèÿ α(E) ïðåâûøàåò ∼106 ñì−1 ïðàêòè÷åñêè âîâñåé îáëàñòè ýíåðãèè (�èñ. 4), ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá î÷åíü áîëüøîé èíòåí-ñèâíîñòè ïåðåõîäîâ, ò.å. îá èõ ñîáñòâåííîé ïðèðîäå.15



Â ñïåêòðàõ ðàçëè÷íûõ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé àëìàçà äëÿ íàïðàâëåíèÿ<100> âûÿâëåíî 4�7 ïîëîñ. Â ñïåêòðå α äëÿ |q|=0 �A−1 íàèáîëåå èíòåíñèâíàÿñòðóêòóðà ïðè ýíåðãèè 11.86 ýÂ ñ óâåëè÷åíèåì |q| äî 0.5 �A−1 ñìåùàåòñÿ íà
∆E ≈2 ýÂ â îáëàñòü áîëüøèõ ýíåðãèé. Ïðè 0.7 �A−1 ýòà ñòðóêòóðà ðàñùåïëÿ-åòñÿ íà äâå ïîëîñû ñ ýíåðãèÿìè 12.7 è 15.4 ýÂ è ñ äàëüíåéøèì óâåëè÷åíèåì|q| ýòè ïîëîñû ñìåùàþòñÿ íà 1.1 è 10.2 ýÂ (|q|=1.7 �A−1) â îáëàñòü áîëüøèõýíåðãèé. Òàêæå ïðîèñõîäèò ñìåùåíèå ñòðóêòóðû ïðè 24.0 ýÂ (|q|=0 �A−1)íà ∆E ≈1.7 ýÂ (|q|=1.5 �A−1). Ïðè |q|=0.7 �A−1 ïðîÿâëÿåòñÿ ñòðóêòóðà ïðè28.3 ýÂ, êîòîðîé íå íàáëþäàåòñÿ ïðè íóëåâîì çíà÷åíèè |q|, è ñ óâåëè÷åíèåì|q| äî 1.7 �A−1 ïðîèñõîäèò åå ñìåùåíèå â îáëàñòü áîëüøèõ ýíåðãèé íà ∆E ≈13.6 ýÂ.Â ñïåêòðàõ ðàçëè÷íûõ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé àëìàçà äëÿ íàïðàâëåíèÿ<110> âûÿâëåíî îò 4 äî 8 ïîëîñ. Äëÿ íàïðàâëåíèÿ <110> âî ìíîãèõ ñïåê-òðàõ íàáëþäàåòñÿ ñìåùåíèå ñòðóêòóð ñ ðîñòîì q â îáëàñòü áîëüøèõ ýíåð-ãèé, òàê ñàìàÿ èíòåíñèâíàÿ ñòðóêòóðà â ñïåêòðå α ïðè 12.21 ýÂ (|q|=0 �A−1)ñìåùàåòñÿ íà ∆E ≈14.1 ýÂ è óìåíüøàåòñÿ ïî èíòåíñèâíîñòè â 3 ðàçà äëÿ|q|=1.7 �A−1, à ñòðóêòóðà ïðè 24.38 ýÂ (|q|=0 �A−1) ñìåùàåòñÿ íà ∼ 6 ýÂ. Òàê-æå ïîÿâëÿþòñÿ ñòðóêòóðû ïðè ýíåðãèÿõ 15.4 ýÂ (|q|=1.2 �A−1); 16.4, 21.5 ýÂ(|q|=1.5 �A−1), 16.3 è 22.8 ýÂ (|q|=1.7 �A−1), êîòîðûå íå íàáëþäàþòñÿ äëÿìàëûõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà.Àíàëîãè÷íûå ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû è äëÿ íàïðàâëåíèÿ <111> àëìàçà.2) Èíòåãðàëüíûå ñïåêòðû ε2 è −Im ε−1 äëÿ òðåõ íàïðàâëåíèé ÇÁ è äåâÿ-òè çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà êîìïëåêñîâ îïòè÷åñêèõ �óíê-öèé ðàçëîæèëè íà ýëåìåíòàðíûå êîìïîíåíòû. Âìåñòî 4�7 ñòðóêòóð â èíòå-ãðàëüíûõ ñïåêòðàõ ε2 óñòàíîâèëè 20�30 ïîëîñ ïåðåõîäîâ äëÿ íàïðàâëåíèÿ<100>, ò.å. â ∼4�5 ðàç áîëüøå, âìåñòî 4�8 ñòðóêòóð èíòåãðàëüíûõ ñïåêòðîâ
ε2 äëÿ íàïðàâëåíèÿ <110> � 14�20 ïîëîñ ïåðåõîäîâ è äëÿ íàïðàâëåíèÿ<111> � 17�21 ïîëîñ ïåðåõîäîâ â çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíû |q|, ò.å. â ∼ 316



Òàáëèöà 2. Ýíåðãèè (ýÂ) ìàêñèìóìîâ íàèáîëåå èíòåíñèâíûõ ïîëîñ Niðàçëîæåíèé ε2(E) àëìàçà äëÿ íàïðàâëåíèÿ <100> äëÿ äåâÿòè |q||q|, �A−1 0.15 0.3 0.5 0.7 0.9 1.1 1.3 1.5 1.71 7.31 7.31 7.31 7.31 10.45 11.61 13.01 13.06 13.362 7.86 7.86 7.91 7.91 11.20 13.26 14.80 15.10 15.203 9.10 9.10 11.36 10.10 12.86 14.80 16.40 19.81 16.504 10.76 11.71 13.71 11.51 15.70 16.86 18.41 22.80 20.565 11.70 13.40 15.56 13.10 17.40 18.20 19.70 24.70 23.606 14.85 14.80 17.41 14.30 18.25 19.00 20.90 26.70 26.207 16.10 15.70 19.80 15.71 24.30 20.60 22.30 30.90 31.008 17.60 16.70 24.80 16.80 30.80 21.51 25.20 32.80 40.309 19.16 17.80 � 17.60 � 25.10 35.30 37.7010 � 24.01 � 18.40 � 29.00 � �11 � � � 23.90 � 34.10 � �12 � � � 31.00 � � � �ðàçà áîëüøå. Îïðåäåëèëè èõ âàæíåéøèå ïàðàìåòðû � ýíåðãèè è èíòåíñèâ-íîñòè. Ýíåðãèè ìàêñèìóìîâ ïîëîñ ïåðåõîäîâ ñèëüíî çàâèñÿò îò ïåðåäàííîãîâîëíîâîãî âåêòîðà |q| è èìåþò ðàçëè÷íóþ ëîêàëèçàöèþ ïåðåõîäîâ â òî÷-êàõ ÇÁ. Íàïðèìåð, äëÿ íàïðàâëåíèÿ <100> äàííûå íàèáîëåå èíòåíñèâíûõïîëîñ ðàçëîæåíèÿ ïðèâåäåíû â Òàáë. 2.Â ãëàâå 5 ðàññìîòðåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ îïòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ ñåð-íèñòîãî ñâèíöà. 1) Íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ õàðàêòåðèñòè-÷åñêèõ ïîòåðü ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ −Im ε−1 [6℄ â îáëàñòè 0�40 ýÂ äëÿ òðåõíàïðàâëåíèé (<100>, <110>, <111>) è ïÿòè çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíî-âîãî âåêòîðà (|q|=0, 0.36, 0.6, 0.84, 0.96 �A−1) ðàññ÷èòàëè (ñìîäåëèðîâàëè)ñïåêòðû 15 êîìïëåêñîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé.17



Â ñïåêòðàõ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé ñåðíèñòîãî ñâèíöà äëÿ íàïðàâëåíèÿ<100> è ðàçíûõ |q| âûÿâëåíî 3�5 ïîëîñ. Ñàìàÿ äëèííîâîëíîâàÿ ñòðóêòóðà âñïåêòðå α ïðè 5.1 ýÂ (|q|=0 �A−1) ñ ðîñòîì |q| ñìåùàåòñÿ â îáëàñòü ìåíüøèõýíåðãèé íà ∆E ≈ 2 ýÂ (|q|=0.96 �A−1). Ñòðóêòóðà ïðè 11.1 ýÂ (|q|=0 �A−1),íàïðîòèâ, ñ óâåëè÷åíèåì |q| ñìåùàåòñÿ â îáëàñòü áîëüøèõ ýíåðãèé íà ∼1 ýÂ(|q|=0.96 �A−1). Òàêæå âî âñåõ ñïåêòðàõ íàáëþäàåòñÿ äóáëåòíàÿ ñòðóêòóðà âîáëàñòè 18�24 ýÂ, êîòîðàÿ ñ ðîñòîì q ïðàêòè÷åñêè íå ñìåùàåòñÿ ïî ýíåðãèè.Â ñïåêòðàõ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé ñåðíèñòîãî ñâèíöà äëÿ íàïðàâëåíèÿ<110> è ðàçíûõ |q| âûÿâëåíî îò 4 äî 6 ïîëîñ. Îñíîâíûå ñòðóêòóðû â ñïåê-òðàõ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé äëÿ íàïðàâëåíèÿ <100> ñ ðîñòîì ïåðåäàííîãîâîëíîâîãî âåêòîðà |q| ñìåùàþòñÿ â îáëàñòü áîëüøèõ ýíåðãèé. Òàê â ñïåêòðå
α ñòðóêòóðû ïðè 4.35 è 10.35 ýÂ (|q|=0 �A−1) ñìåùàþòñÿ íà ∆E ≈ 4.6 è2.8 ýÂ, ñîîòâåòñòâåííî. Òàêæå â α íàáëþäàåòñÿ äóáëåòíàÿ ñòðóêòóðà â îá-ëàñòè 18�23 ýÂ, êîòîðàÿ ñ ðîñòîì q ïðàêòè÷åñêè íå ñìåùàåòñÿ ïî ýíåðãèè.Àíàëîãè÷íûå ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû è äëÿ íàïðàâëåíèÿ <111> ñåðíèñòîãîñâèíöà.2) Èíòåãðàëüíûå ñïåêòðû ε2 è −Im ε−1 äëÿ òðåõ íàïðàâëåíèé ÇÁ è ïÿòèçíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà êîìïëåêñîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèéðàçëîæèëè íà ýëåìåíòàðíûå êîìïîíåíòû. Âìåñòî 3�5 ñòðóêòóð â èíòåãðàëü-íûõ ñïåêòðàõ ε2 óñòàíîâèëè 5�6 ïîëîñ ïåðåõîäîâ äëÿ íàïðàâëåíèÿ <100>,íàèáîëåå èíòåíñèâíûå èç íèõ: 4.3, 6.6, 9.6 (|q|=0 �A−1); 3.9, 6.0, 9.5, 10.8(|q|=0.36 �A−1); 1.6, 3.1, 8.0 (|q|=0.6 �A−1); 1.0, 1.8, 4.0, 7.0 (|q|=0.84 �A−1); 2.5,5.0, 10.6 ýÂ (|q|=0.96 �A−1), âìåñòî 4�5 ñòðóêòóð èíòåãðàëüíûõ ñïåêòðîâ ε2äëÿ íàïðàâëåíèÿ <110> � 5�7 ïîëîñ ïåðåõîäîâ, íàèáîëåå èíòåíñèâíûå: 3.3,5.6, 8.8 (|q|=0 �A−1); 4.3, 6.8, 10.3 (|q|=0.36 �A−1); 6.3, 12.0 (|q|=0.6 �A−1); 7.7,12.5 (|q|=0.84 �A−1); 7.8, 12.6 ýÂ (|q|=0.96 �A−1) è äëÿ íàïðàâëåíèÿ <111> �5�7 ïîëîñ ïåðåõîäîâ, íàèáîëåå èíòåíñèâíûå èç íèõ: 1.7, 3.0, 7.9 (|q|=0 �A−1);2.2, 4.6, 11.0 (|q|=0.36 �A−1); 6.9, 12.0 (|q|=0.6 �A−1); 7.4, 12.7 (|q|=0.84 �A−1);18



6.5, 12.5 ýÂ (|q|=0.96 �A−1). Îïðåäåëèëè èõ âàæíåéøèå ïàðàìåòðû � ýíåð-ãèè è èíòåíñèâíîñòè. Ýíåðãèè ìàêñèìóìîâ ïîëîñ ïåðåõîäîâ ñèëüíî çàâèñÿòîò ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà |q| è èìåþò ðàçëè÷íóþ ëîêàëèçàöèþ ïå-ðåõîäîâ â òî÷êàõ ÇÁ.Â ãëàâå 6 ðàññìîòðåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ îïòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ èí-òåðêàëèðîâàííîãî ãðà�èòà [9, 10℄ è óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê [11℄. 1) Íà îñíîâåýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ õàðàêòåðèñòèò÷åñêèõ ïîòåðü ýíåðãèè ýëåêòðî-íîâ ðàññ÷èòàëè (ñìîäåëèðîâàëè) ïîëíûå êîìïëåêñû îïòè÷åñêèõ �óíêöèéäëÿ èíòåðêàëèðîâàííîãî ãðà�èòà (KC8 è KC24) â îáëàñòè 0�5 ýÂ äëÿ ÷åòû-ðåõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà â èíòåðâàëå |q|=0.1�0.4 �A−1,ñ âêëþ÷åíèåì FeCl3 â îáëàñòè 0�10 ýÂ äëÿ øåñòè çíà÷åíèé ïåðåäàííîãîâîëíîâîãî âåêòîðà â èíòåðâàëå |q|=0.1�0.56 �A−1, óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê âîáëàñòè 0�9 ýÂ äëÿ äåâÿòè çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà â èí-òåðâàëå |q|=0.1�0.6 �A−1.2) Èíòåãðàëüíûå ñïåêòðû ε2 è −Im ε−1 äëÿ èíòåðêàëèðîâàííîãî ãðà�èòà(KC8 è KC24) â îáëàñòè 0�5 ýÂ äëÿ ÷åòûðåõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíî-âîãî âåêòîðà â èíòåðâàëå |q|=0.1�0.4 �A−1, ñ âêëþ÷åíèåì FeCl3 â îáëàñòè0�10 ýÂ äëÿ øåñòè çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà â èíòåðâàëå|q|=0.1�0.56 �A−1, óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê â îáëàñòè 0�9 ýÂ äëÿ äåâÿòè çíà-÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà â èíòåðâàëå |q|=0.1�0.6 �A−1 ðàçëî-æèëè íà ýëåìåíòàðíûå êîìïîíåíòû è îïðåäåëèëè èõ îñíîâíûå ïàðàìåòðûïîëîñ: ýíåðãèè ìàêñèìóìîâ è èíòåíñèâíîñòè.ÎÑÍÎÂÍÛÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÂÛÂÎÄÛ1. Âïåðâûå ðåøåíà ïåðâàÿ �óíäàìåíòàëüíàÿ çàäà÷à ñïåêòðîñêîïèè ïðî-äîëüíûõ íåïðÿìûõ ïåðåõîäîâ àëìàçà, ãðà�èòà, ñåðíèñòîãî ñâèíöà: îïðå-äåëåíû íàèáîëåå ïîëíûå êîìïëåêñû ñïåêòðîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé âøèðîêîé îáëàñòè ýíåðãèè 0�40 ýÂ äëÿ òî÷åê íàïðàâëåíèé ÇÁ (Γ − P ,19



Γ−Q) è ÷åòûðåõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà ïîòîêà áûñò-ðûõ ýëåêòðîíîâ (|q|=0�1 �A−1) äëÿ ãðà�èòà, â îáëàñòè 0�55 ýÂ äëÿíàïðàâëåíèé <100>, <110>, <111> è äåâÿòè çíà÷åíèé ïåðåäàííîãîâîëíîâîãî âåêòîðà (|q|=0.15�1.7 �A−1) äëÿ àëìàçà, â îáëàñòè 0�40 ýÂäëÿ íàïðàâëåíèé <100>, <110>, <111> è ïÿòè çíà÷åíèé ïåðåäàííîãîâîëíîâîãî âåêòîðà (|q|=0�1 �A−1) äëÿ ñóëü�èäà ñâèíöà.2. Âïåðâûå ðåøåíà âòîðàÿ �óíäàìåíòàëüíàÿ çàäà÷à ñïåêòðîñêîïèè ïðî-äîëüíûõ íåïðÿìûõ ïåðåõîäîâ àëìàçà, ãðà�èòà, ñåðíèñòîãî ñâèíöà: èí-òåãðàëüíûå ñïåêòðû äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè íåïðÿìûõ ïðî-äîëüíûõ ïåðåõîäîâ àëìàçà, ãðà�èòà, ñåðíèñòîãî ñâèíöà ðàçëîæåíûíà ýëåìåíòàðíûå êîìïîíåíòû; îïðåäåëåíû èõ îñíîâíûå ïàðàìåòðû �ýíåðãèè ìàêñèìóìîâ ïîëîñ è ïëîùàäè ïîëîñ (èíòåíñèâíîñòè ïåðåõî-äîâ) äëÿ òî÷åê íàïðàâëåíèé ÇÁ (Γ−P , Γ−Q) è ÷åòûðåõ çíà÷åíèé ïåðå-äàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà ïîòîêà áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ (|q|=0�1 �A−1)äëÿ ãðà�èòà, äëÿ íàïðàâëåíèé <100>, <110>, <111> è äåâÿòè çíà-÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà (|q|=0.15�1.7 �A−1) äëÿ àëìàçà,äëÿ íàïðàâëåíèé <100>, <110>, <111> è ïÿòè çíà÷åíèé ïåðåäàííîãîâîëíîâîãî âåêòîðà (|q|=0�0.96 �A−1) äëÿ ñóëü�èäà ñâèíöà.3. Óñòàíîâëåíû îñíîâíûå îñîáåííîñòè ïîëó÷åííûõ ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâêîìïëåêñîâ îïòè÷åñêèõ �óíêöèé òðåõ ïîïóëÿðíûõ â òåîðèè è ïðàê-òèêå ìàòåðèàëîâ â øèðîêîé îáëàñòè ýíåðãèè: 0�40 ýÂ äëÿ ãðà�èòà âíàïðàâëåíèÿõ ÇÁ Γ − P è Γ − Q è èíòåðâàëå çíà÷åíèé ïåðåäàííîãîâîëíîâîãî âåêòîðà |q|=0�1 �A−1, àëìàçà â îáëàñòè 0�55 ýÂ â íàïðàâ-ëåíèÿõ <100>, <110>, <111> è èíòåðâàëå çíà÷åíèé |q|=0.15�1.7 �A−1,ñåðíèñòîãî ñâèíöà â îáëàñòè 0�40 ýÂ â íàïðàâëåíèÿõ <100>, <110>,<111> è èíòåðâàëå |q|=0�0.96 �A−1.4. Óñòàíîâëåíû îñíîâíûå îñîáåííîñòè ïàðàìåòðîâ ïîëîñ ñïåêòðîâ ðàçëî-20



æåíèÿ ε2(E) íà ýëåìåíòàðíûå êîìïîíåíòû äëÿ ãðà�èòà äëÿ íàïðàâ-ëåíèé â ÇÁ (Γ− P , Γ−Q) è ÷åòûðåõ çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãîâåêòîðà, àëìàçà äëÿ òðåõ íàïðàâëåíèé (<100>, <110>, <111>) è äëÿäåâÿòè çíà÷åíèé ïåðåäàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà, ñóëü�èäà ñâèíöà äëÿòðåõ íàïðàâëåíèé (<100>, <110>, <111>) è äëÿ ïÿòè çíà÷åíèé ïåðå-äàííîãî âîëíîâîãî âåêòîðà.5. Ïðåäëîæåíà íîâàÿ ìîäåëü çîíäèðîâàíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí êðèñòàë-ëîâ, ïîçâîëÿþùàÿ ïîëó÷èòü íîâûå ñâåäåíèÿ îá ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå,äîïîëíèòåëüíûå ê äàííûì ñïåêòðîâ ïîïåðå÷íûõ êîìïîíåíò ïåðåõîäîâ,ïðîÿâëÿþùèõñÿ ïðè îáëó÷åíèè êðèñòàëëà ñâåòîì.6. Ïåðñïåêòèâíîñòü è ïðåèìóùåñòâà ýòîé ìîäåëè ïðîäåìîíñòðèðîâàíûíà ïðèìåðå ãðà�èòà. �àññìîòðåííûé ìåòîä çîíäèðîâàíèÿ íèæíèõ çîíïðîâîäèìîñòè ãðà�èòà ïðèìåíèì îñîáåííî äëÿ êðèñòàëëîâ ñ çàìåòíîéäèñïåðñèåé çîí ïðîâîäèìîñòè è íàèìåíåå èí�îðìàòèâåí äëÿ ìàòåðèà-ëîâ ñ ïëîñêèìè çîíàìè.7. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëÿþò ïðèíöèïèàëüíî íîâóþ îáøèð-íóþ èí�îðìàöèþ äëÿ áîëåå ãëóáîêîãî îáñóæäåíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóê-òóðû àëìàçà, ãðà�èòà, ñåðíèñòîãî ñâèíöà.Ñïèñîê öèòèðóåìîé ëèòåðàòóðû1. Ñîáîëåâ Â.Â., Íåìîøêàëåíêî Â.Â. Ìåòîäû âû÷èñëèòåëüíîé �èçèêè âòåîðèè òâåðäîãî òåëà. Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ïîëóïðîâîäíèêîâ. Êèåâ:Íàóêîâà äóìêà, 1988. 423 ñ.2. Raether H. Ex
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