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ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ãðà�åíàÍåñêîëüêî ìîäåëåé [5�11℄ áûëè ïðåäëîæåíû äëÿîïèñàíèÿ äèñïåðñèè �îíîíîâ â ãðà�åíå è ãðà�èòåñ ïîìîùüþ ñèëîâûõ êîíñòàíò. Ïðîñòåéøèé ñïîñîáñâÿçàí ñ èñïîëüçîâàíèåì ñèëîâîé ìàòðèöû â äèàãî�íàëüíîì âèäå äëÿ ó÷åòà âçàèìîäåéñòâèÿ âûäåëåííî�ãî àòîìà ñ ëþáûì äðóãèì ñîñåäîì â n-é ñ�åðå � ïîîäíîé êîíñòàíòå íà êàæäóþ ñòåïåíü ñâîáîäû. Êîëè�÷åñòâî êîíñòàíò ñèëüíî âîçðàñòàåò ïðè ïåðåõîäå îò÷åòûðåõ áëèæàéøèõ ñ�åð (12 êîíñòàíò) ê ïÿòè [12℄è, íàêîíåö, ê ÷åòûðíàäöàòè [13℄ (42 êîíñòàíòû). ×èñ�ëî êîíñòàíò óäàåòñÿ óìåíüøèòü, ïðèâëåêàÿ ìîäåëü�íûå âçàèìîäåéñòâèÿ [14�16℄ èëè îãðàíè÷èâàÿñü âû�äåëåííûìè íàïðàâëåíèÿìè â çîíå Áðèëëþýíà [17℄.Â ðÿäå ðàáîò [12; 18�21℄ äëÿ îïðåäåëåíèÿ �îíîí�íûõ ñïåêòðîâ ãðà�èòà è ãðà�åíà ïðåäïðèíèìàëèñüðàñ÷åòû ab initio. Ñðàâíåíèå èõ ðåçóëüòàòîâ (ñì.òàáë. 1) îáíàðóæèâàåò ðàñõîæäåíèÿ â ÷àñòîòàõ ïî�ðÿäêà 50 ñì�1. Äèñïåðñèÿ àêóñòè÷åñêèõ ìîä â ãðà��åíå äî ñèõ ïîð íå èçìåðåíà, è äëÿ èõ îöåíêè èñ�ïîëüçóþò ñðàâíåíèå ñ ãðà�èòîì. Äàííûå ïî ãðà�è�òó ïîçâîëÿþò îöåíèòü âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ñëîÿ�ìè. Äåëî â òîì, ÷òî â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ãðà�èòàèìåþòñÿ ÷åòûðå àòîìà è äîïîëíèòåëüíûå ïî ñðàâíå�íèþ ñ ãðà�åíîì îïòè÷åñêèå ìîäû ïîÿâëÿþòñÿ, îò�ùåïèâøèñü îò àêóñòè÷åñêèõ ãðà�åíîâûõ ìîä. Êàêâèäíî èç ðàáîòû [20℄, ðàñùåïëåíèå â îáëàñòè íèç�êèõ ÷àñòîò ñîñòàâëÿåò 130 ñì�1. Ýòî ïîêàçûâàåò êòîìó æå, ÷òî ÷àñòîòû èçãèáíûõ ìîä â ãðà�åíå ìîãóòîòëè÷àòüñÿ îò ÷àñòîò ñîîòâåòñòâóþùèõ êîëåáàíèé âãðà�èòå íà âåëè÷èíó ýòîãî ðàñùåïëåíèÿ.Äëÿ îöåíêè âëèÿíèÿ ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàè-ìîäåéñòâèÿ [22℄ íåîáõîäèìî çíàòü ýëåêòðîííûéñïåêòð è ýëåêòðîííóþ ïðîâîäèìîñòü. Çàâèñÿùóþîò ÷àñòîòû ïðîâîäèìîñòü îáû÷íî íàçûâàþò äèíà�ìè÷åñêîé. Óæå íà ÷àñòîòàõ ïîðÿäêà 0.01 ýÂ (100 K)â íåå âíîñÿò ñóùåñòâåííûé âêëàä ìåæçîííûå ïåðå�õîäû, ïîñêîëüêó ýëåêòðîííûé ñïåêòð â ãðà�åíå �áåñùåëåâîé, è â ÷èñòîì âåùåñòâå óðîâåíü Ôåðìèïðîõîäèò ÷åðåç êîíè÷åñêóþ ¾äèðàêîâñêóþ¿ òî÷êó.Õàðàêòåðíûå îïòè÷åñêèå ÷àñòîòû, ïîðÿäêà 0.1 ýÂ,ñóùåñòâåííî áîëüøå, îíè îêàçûâàþòñÿ îäíîãîïîðÿäêà ñ �åðìèåâñêîé ýíåðãèåé ëèøü â îáðàç�öàõ, îáîãàùåííûõ íîñèòåëÿìè äî êîíöåíòðàöèè1012 ñì�2 ñ ïîìîùüþ íàïðÿæåíèÿ íà ¾çàòâîðå¿.�åçóëüòàòû ñîîòâåòñòâóþùèõ ýêñïåðèìåíòîâ [23℄ñëóæàò îñíîâàíèåì äëÿ óòâåðæäåíèé î íàðóøåíèèàäèàáàòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ â ãðà�åíå.Äàííàÿ ñòàòüÿ ïîñâÿùåíà îïèñàíèþ èçâåñòíûõýêñïåðèìåíòîâ. Ïðè èçëîæåíèè àíàëèòè÷åñêèõ òå�îðåòè÷åñêèõ ðåçóëüòàòîâ [24℄ ìû, ñ ó÷åòîì èçëî�æåííîãî âûøå, â èíòåðåñàõ êðàòêîñòè è ïðîçðà÷íî�ñòè ïðèíèìàåì âî âíèìàíèå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ìè�

íèìàëüíî âîçìîæíûì êîëè÷åñòâîì áëèæàéøèõ ñî�ñåäåé â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ Áîðíà ��îí Êàðìà�íà. Äëÿ îãðàíè÷åíèÿ ÷èñëà ñîñåäåé ó÷èòûâàþòñÿ ñî�îáðàæåíèÿ, âûòåêàþùèå èç ñèììåòðèè ðåøåòêè. Â÷àñòíîñòè, áëàãîäàðÿ ïëîñêîñòè ñèììåòðèè, ñîâïà�äàþùåé ñ ïëîñêîñòüþ ãðà�åíîâîãî ñëîÿ, êîëåáàíèÿ ñïîëÿðèçàöèåé, íîðìàëüíîé ê ïëîñêîñòè, íå ñâÿçàíûñ êîëåáàíèÿìè â ïëîñêîñòè. Îòìåòèì, ÷òî óïðóãèåìîäóëè ãðà�åíà C11 è C12, ñâÿçàííûå ñ êîëåáàíè�ÿìè âäîëü ñëîÿ, íå äîëæíû çàìåòíî îòëè÷àòüñÿ îòñîîòâåòñòâóþùèõ ìîäóëåé ãðà�èòà â ïðîòèâîïîëîæ�íîñòü ìîäóëþ C44, îïðåäåëÿåìîìó èçãèáíîé ìîäîé.2. ÄÈÑÏÅ�ÑÈß È ØÈ�ÈÍÀ ÎÏÒÈ×ÅÑÊÈÕÔÎÍÎÍÎÂ; ÊÀ×ÅÑÒÂÅÍÍÛÅ ÎÖÅÍÊÈÑîâðåìåííûå èññëåäîâàíèÿ äèíàìèêè ðåøåòêèèìåþò äîëãóþ ïðåäèñòîðèþ. Â îñíîâå ñëîæèâøèõ�ñÿ ïðåäñòàâëåíèé ëåæèò àäèàáàòè÷åñêîå ïðèáëèæå�íèå, êîòîðîå ïðåäïîëàãàåò, ÷òî áûñòðûå ýëåêòðîíûñëåäÿò çà ìåäëåííûìè êîëåáàíèÿìè èîíîâ è êîëåáà�íèÿ ïðîèñõîäÿò â ñàìîñîãëàñîâàííîì êóëîíîâñêîìïîòåíöèàëå.2.1. Êîíöåïöèÿ àäèàáàòè÷åñêîãîïðèáëèæåíèÿÄëÿ òîãî ÷òîáû ìîæíî áûëî èñïîëüçîâàòü àäèà�áàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå, �îíîííàÿ ÷àñòîòà !(q) ñêâàçèèìïóëüñîì q äîëæíà áûòü ìàëà ïî ñðàâíåíèþñ õàðàêòåðíîé ýëåêòðîííîé ýíåðãèåé" � e2=a � ~2=ma2 � 5 ýÂ;ãäå a � ïàðàìåòð ðåøåòêè, m � ýëåêòðîííàÿ ìàññà.Îöåíêà �îíîííûõ ÷àñòîò è äèñïåðñèè ïîëó÷àåòñÿ ñïîìîùüþ ãàìèëüòîíèàíàH � �M!2u22 + "a2u2(1� a2q2) + "a3u3: (1)Ïåðâîå ñëàãàåìîå çäåñü ïðåäñòàâëÿåò êèíåòè÷åñêóþýíåðãèþ êîëåáàíèé àòîìîâ M _u2=2; âòîðîå ñëàãàå�ìîå � ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ êîëåáàíèé â ãàðìî�íè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, ò. å. âòîðàÿ ïðîèçâîäíàÿ îòõàðàêòåðíîé ýíåðãèè, óìíîæåííàÿ íà êâàäðàò ñìå�ùåíèÿ u. Ýòîò ÷ëåí ðàçëîæåí òàêæå è ïî aq, òîëü�êî ýòî ïîñëåäíåå ñëàãàåìîå ïðèñóòñòâóåò â ñëó÷àåàêóñòè÷åñêèõ ìîä. Ñðàâíåíèå äâóõ ïåðâûõ ÷ëåíîâ âóðàâíåíèè (1) äàåò ïîðÿäîê �îíîííûõ ÷àñòîò! � "pm=Mè ñêîðîñòè çâóêà s � vpm=M;10 ÆÝÒÔ, âûï. 3 (9) 561



Ë. À. Ôàëüêîâñêèé ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012Òàáëèöà 1. Ñèëîâûå êîíñòàíòû â 105 ñì�2 (÷àñòîòà êîëåáàíèé â ñì�1): �, � è �z äëÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé; 
, Æè 
z äëÿ âòîðûõ ñîñåäåé; �0, �0 è �0z äëÿ òðåòüèõ ñîñåäåé� � 
 Æ �0 �0 �z 
z �0z�4:095 �1:645 �0:209 0.690 �0:072 0.375 �1:424 0.163 0.102ãäå v = ~=am � 108 ñì/ñ � õàðàêòåðíàÿ ñêîðîñòüýëåêòðîíîâ â ìåòàëëàõ. Ïàðàìåòð pm=M , äàþùèéîòíîøåíèå �îíîííûõ è ýëåêòðîííûõ ÷àñòîò, õàðàê�òåðèçóåò íåàäèàáàòè÷íîñòü ýëåêòðîí-�îíîííîé ñè�ñòåìû. Äëÿ óãëåðîäà M=m � 104, è ìû ïîëó÷àåì! � 103 K è s � 106 ñì/ñ. Çàìåòèì, ÷òî äèñïåðñèîí�íûé ïàðàìåòð s äëÿ îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ ïî ïîðÿäêóâåëè÷èíû ñîâïàäàåò ñî ñêîðîñòüþ çâóêà.Ïîñëåäíèé ÷ëåí â óðàâíåíèè (1) � òðåòüåãî ïî�ðÿäêà ïî ñìåùåíèÿì u. Îí îïèñûâàåò ïðåâðàùå�íèå îäíîãî �îíîíà â äâà äðóãèõ, ÷òî äëÿ îïòè÷å�ñêèõ �îíîíîâ ïî÷òè âñåãäà âîçìîæíî äàæå ïðè íóëåòåìïåðàòóð. Ýòè àíãàðìîíè÷åñêèå ïðîöåññû ïðèâî�äÿò ê òàê íàçûâàåìîé åñòåñòâåííîé øèðèíå �îíîíîâ�nat. Ïîñêîëüêó îòíîñèòåëüíàÿ âåëè÷èíà àíãàðìîíè�÷åñêèõ ÷ëåíîâ ðàâíà u=a, âî âòîðîì ïîðÿäêå êâàíòî�âî-ìåõàíè÷åñêîé òåîðèè âîçìóùåíèé ìû ïîëó÷àåìøèðèíó �nat=!0 � (u=a)2;êîòîðóþ íàäî âêëþ÷àòü â äèñïåðñèîííîå óðàâíåíèå:!2(q) = !20 � s2q2 � i!�: (2)×òîáû îöåíèòü ñìåùåíèå u, çàïèøåì ýíåðãèþ êî�ëåáàíèé, ïðèõîäÿùóþñÿ íà àòîì:M!20u2 � ~!0(n+ 1=2);ãäå ñðåäíåå ÷èñëî �îíîíîâ n� 1, åñëè òåìïåðàòóðàìàëà (T � !0), è n = T=! äëÿ âûñîêèõ òåìïåðà�òóð T � !0. Òàêèì îáðàçîì, íàïðèìåð äëÿ íèçêèõòåìïåðàòóð, ïîëó÷àåìu2 � a2pm=M; �nat � !0pm=M: (3)Íåñìîòðÿ íà ìàëîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðàpm=M � 10�2, ïðîöåññû ðàñïàäà �îíîíîâïðèâîäÿò ê øèðèíå ëèíèé �nat, ïîääàþùåéñÿèññëåäîâàíèþ â ðàìàíîâñêîì ýêñïåðèìåíòå, àòàêæå ê êîíå÷íîé äëèíå ñâîáîäíîãî ïðîáåãà r
îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ. Ïîñëåäíþþ ìîæíî îöåíèòü ñïîìîùüþ óðàâíåíèÿ (2), ïîäñòàâëÿÿ r
 âìåñòî 1=q:(s=r
)2 � !�:Ïîëó÷àåì r
 � ap!0=�nat � 10a:

Ïîïåðå÷íîå ñå÷åíèå àíãàðìîíè÷åñêèõ ïðîöåññîâäîâîëüíî ñëàáî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû, ïîñêîëü�êó íèêàêîé ñèíãóëÿðíîñòè â ïëîòíîñòè êîíå÷íûõñîñòîÿíèé äëÿ òàêèõ ïðîöåññîâ íå ñóùåñòâóåò. Ïî�ýòîìó åñòåñòâåííóþ øèðèíó �nat ìîæíî âïëîòü äîêîìíàòíûõ òåìïåðàòóð ñ÷èòàòü íå çàâèñÿùåé íè îòòåìïåðàòóðû (åå ñëàáàÿ òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòüïðèâåäåíà, íàïðèìåð, â ðàáîòàõ [25; 26℄), íè îò ÷àñ�òîòû � â òîì äîñòàòî÷íî óçêîì ÷àñòîòíîì èíòåð�âàëå øèðèíîé ïîðÿäêà �nat â îêðåñòíîñòè ïèêà ðà�ìàíîâñêîé ëèíèè !0, êîòîðûé ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñäëÿ èññëåäîâàíèÿ çàâèñèìîñòè øèðèíû îò ðàçëè÷�íûõ �àêòîðîâ. Â ýêñïåðèìåíòå òàêàÿ ëèíèÿ èìååòëîðåíöåâó �îðìó.2.2. Âëèÿíèå äå�åêòîâ íà ïîëîæåíèå èøèðèíó �îíîííîé ìîäû�åàëüíûé êðèñòàëë âñåãäà ñîäåðæèò íåêîòîðîåêîëè÷åñòâî äå�åêòîâ. Èçîòîïè÷åñêèå äå�åêòû ÿâëÿ�þòñÿ íàèáîëåå ïðîñòûì ïðèìåðîì ïîäîáíîãî áåñïî�ðÿäêà. Èõ âëèÿíèå íà ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé êîëåáà�òåëüíîãî ñïåêòðà êðèñòàëëîâ ðàññìàòðèâàëîñü â îá�çîðàõ [27�29℄, à íà ðàìàíîâñêîå ðàññåÿíèå � íàïðè�ìåð, â ðàáîòå [30℄. Â îáùåì ñëó÷àå âëèÿíèå äå�åêòîâíà �îíîííûé ñïåêòð ñâîäèòñÿ ê �ëóêòóàöèÿì ñîçäà�âàåìîãî èìè íàïðÿæåíèÿ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, óäîáíîïðåäñòàâèòü âëèÿíèå áåñïîðÿäêà êàê ñóììàðíûé ý���åêò ëîêàëèçîâàííûõ â òî÷êàõ rn äå�åêòîâ:Vij(r) =Xn vij(r� rn) ==Xn;q vij(q) exp [iq � (r� rn)℄ : (4)Ïðè êîíå÷íûõ ðàçìåðàõ ïÿòíà ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ,ñ ïîìîùüþ êîòîðîãî èçó÷àþòñÿ îïòè÷åñêèå âåòâè,ðåçóëüòàò óñðåäíÿåòñÿ ïî ðàñïîëîæåíèþ äå�åêòîâ,íàõîäÿùèõñÿ â ïðåäåëàõ ýòîãî ïÿòíà. Â ïåðâîì ïî�ðÿäêå ïî âçàèìîäåéñòâèþ Vij ìû ïðèõîäèì ê ñåêó�ëÿðíîìó óðàâíåíèþ, ðàíã êîòîðîãî îïðåäåëÿåòñÿ êî�ëè÷åñòâîì âûðîæäåííûõ âåòâåé (òðè â ñëó÷àå ãðà��åíà â òî÷êå �), à êîý��èöèåíòû äàþòñÿ ñðåäíèìèçíà÷åíèÿìè ñèëîâûõ êîíñòàíò. Íàïðèìåð, äëÿ ñëó�÷àÿ îäíîé âåòâè ñìåùåíèå ÷àñòîòû �îíîíà ðàâíî562



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ãðà�åíà!2 � !2(q) = hV (r)i = nimv(q = 0); (5)ãäå nim � êîíöåíòðàöèÿ äå�åêòîâ íà åäèíèöó ïëî�ùàäè ãðà�åíîâîãî ñëîÿ. Äëÿ ëèíåéíûõ äå�åêòîâ,íàïðèìåð äèñëîêàöèé, ëåæàùèõ â ïëîñêîñòè ñëîÿ,âåëè÷èíà v(q) çàâèñèò îò îäíîìåðíîãî âåêòîðà q, èïîýòîìó êîíöåíòðàöèÿ äå�åêòîâ ðàññ÷èòûâàåòñÿ íàåäèíèöó äëèíû. Çàìåòèì, ÷òî âî âñåõ íàøèõ �îð�ìóëàõ ñïåêòðàëüíûé ïàðàìåòð ïèøåòñÿ â âèäå !2,ïîñêîëüêó èìåííî òàê îí âõîäèò â ý��åêòèâíûé ãà�ìèëüòîíèàí (1).Âûðàæåíèå (5) äàåò ñìåùåíèå �îíîííûõ ÷àñòîòâ ðåçóëüòàòå èçìåíåíèÿ ñðåäíåãî ïîëÿ è íè÷åãî íåãîâîðèò îá èõ óøèðåíèè. Î ïðè÷èíå íàáëþäàåìîãîíà îïûòå óøèðåíèÿ èíîãäà ïèøóò [31℄, êàê î ¾ðå�ëàêñàöèè çàêîíà ñîõðàíåíèÿ èìïóëüñà¿. Îöåíêó åãîïîëó÷àþò [32; 33℄, èíòåãðèðóÿ ëîðåíöåâó �îðìó ëè�íèè ñ íåêîòîðûì ðàñïðåäåëåíèåì ñäâèãà ðàìàíîâ�ñêèõ ÷àñòîò, îáóñëîâëåííûì ëîêàëüíûìè íàïðÿæå�íèÿìè. Ëåãêî óâèäåòü, ÷òî äëÿ òàêîãî îáúÿñíåíèÿíàáëþäàåìîãî óøèðåíèÿ òðåáóþòñÿ ñëèøêîì áîëü�øèå èçìåíåíèÿ íàïðÿæåíèé (5). Çàìåòèì, îäíàêî,÷òî îáû÷íîå ðàññåÿíèå �îíîíîâ íà äå�åêòàõ äîëæ�íî ïðèâîäèòü ê èõ çàòóõàíèþ è ñîîòâåòñòâóþùåìóóøèðåíèþ ðàìàíîâñêîé ëèíèè.Äåéñòâèòåëüíî, âî âòîðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìó�ùåíèé ïîëó÷àåì [34℄:�(k; !)� �nat �� nimXq jv(q � k)j2Æ �!2(q)� !2� ; (6)ãäå k è ! � íà÷àëüíûå èìïóëüñ è ÷àñòîòà �îíîíà,à q è !(q) � èìïóëüñ è ÷àñòîòà �îíîíà â êîíå÷íîìñîñòîÿíèè; Æ-�óíêöèÿ Äèðàêà îáåñïå÷èâàåò ñîõðàíå�íèå ýíåðãèè ïðè ðàññåÿíèè �îíîíà íà ñòàòè÷åñêîìáåñïîðÿäêå.Äëÿ ÷àñòîò j! � !0j � � âáëèçè öåíòðà ðàìàíîâ�ñêîé ëèíèè ïðè èíòåãðèðîâàíèè â óðàâíåíèè (6) ñó�ùåñòâåííà îáëàñòüq� � p!0�s � p�=!0a :Ïîýòîìó ðåçóëüòàò çàâèñèò îò ñîîòíîøåíèÿ ìåæ�äó ðàäèóñîì rv ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ v(r) è1=q�. Î÷åâèäíî, ÷òî óïðóãèå íàïðÿæåíèÿ îêîëî íåçà�ðÿæåííîãî äå�åêòà óáûâàþò â îñíîâíîì íà àòîì�íûõ ðàññòîÿíèÿõ, ò. å. rv � a. Äëÿ òàêèõ äå�åêòîârvq� < 1, ò. å. îíè ÿâëÿþòñÿ êîðîòêîäåéñòâóþùè�ìè. Â ýòîì ñëó÷àå ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ìîæíî ñ÷è�òàòü êîíñòàíòîé, v(q ! 0) = v0. Çàâåäîìî êîðîòêî�äåéñòâóþùèìè ÿâëÿþòñÿ èçîòîïè÷åñêèå äå�åêòû, èäëÿ íèõ ïîòåíöèàë ðàâåí
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�èñ. 1. �àìàíîâñêàÿ ëèíèÿ 1500 ñì�1 îò ãðà�èòî-ïîäîáíîãî ìàòåðèàëà èç ðàáîòû [35℄v0 = (1�M=M0)a2!2;ãäå M è M0 � ìàññû äå�åêòà è àòîìà ìàòðèöû.Äëÿ òî÷å÷íûõ äå�åêòîâ ñóììèðîâàíèå (èíòåãðè�ðîâàíèå) â óðàâíåíèè (6) âûïîëíÿåòñÿ ïî äâóìåð�íûì âåêòîðàì q, à äëÿ ëèíåéíûõ äå�åêòîâ ñóììè�ðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî îäíîìåðíûì q. Òàêèì îáðà�çîì, âêëàä äå�åêòîâ â øèðèíó ëèíèè ñóùåñòâåííîçàâèñèò îò ïëîòíîñòè êîíå÷íûõ �îíîííûõ ñîñòîÿ�íèé: îí ñîäåðæèò ñêà÷îê �j!0 � !j äëÿ òî÷å÷íûõ äå��åêòîâ è ðàñõîäèòñÿ êàê j!0�!j�1=2 äëÿ ëèíåéíûõ.Äëÿ îïðåäåëåííîñòè ïðåäïîëàãàåì, ÷òî ïðè !0 ó �î�íîííîé âåòâè !(q) èìååòñÿ ìàêñèìóì. Â îòëè÷èå îòåñòåñòâåííîé øèðèíû, óøèðåíèå, îáóñëîâëåííîå äå��åêòàìè, ïîÿâëÿåòñÿ òîëüêî äëÿ ÷àñòîò ! < !0,ãäå ñóùåñòâóþò êîíå÷íûå �îíîííûå ñîñòîÿíèÿ. Äëÿñëó÷àÿ ìèíèìóìà �îíîííîé âåòâè äîïîëíèòåëüíûéâêëàä â óøèðåíèå âîçíèêàåò ñ âûñîêî÷àñòîòíîé ñòî�ðîíû ! > !0. Ìû âèäèì, ÷òî �îðìà ëèíèè êàê�óíêöèÿ ïåðåäàííîé ÷àñòîòû îêàçûâàåòñÿ àñèììåò�ðè÷íîé.Èíòåðåñíà �îðìà ðàìàíîâñêîé ëèíèè 1500 ñì�1îò ãðà�èòîïîäîáíîãî ìàòåðèàëà èç ðàáîòû [35℄(ðèñ. 1). Íà ðèñóíêå áîëåå ïîëîãèì ÿâëÿåòñÿ íèçêî�÷àñòîòíîå êðûëî, ÷òî ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåííûì àðãó�ìåíòîì â ïîëüçó ñóùåñòâîâàíèÿ ìèíèìóìà ó ñîîò�âåòñòâóþùåé âåòâè â òî÷êå �.563 10*



Ë. À. Ôàëüêîâñêèé ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 20123. ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÉ ÑÏÅÊÒ� ��ÀÔÅÍÀÒî÷êè K çîíû Áðèëëþýíà îáëàäàþò ñèììåòðè�åé C3v ñ îñüþ òðåòüåãî ïîðÿäêà è ïëîñêîñòüþ ñèì�ìåòðèè. Ó ýòîé ãðóïïû èìååòñÿ äâóìåðíîå ïðåä�ñòàâëåíèå, áàçèñîì êîòîðîãî ÿâëÿþòñÿ äâå �óíê�öèè, ïåðåõîäÿùèå äðóã â äðóãà ïðè îòðàæåíèè, àïðè ïîâîðîòå ïîëó÷àþùèå ìíîæèòåëè ñîîòâåòñòâåí�íî exp (�2�i=3). Èç êîìïîíåíò îòêëîíåíèÿ èìïóëüñàîò òî÷åê K ìîæíî ñîñòàâèòü ëèíåéíûå êîìáèíàöèèp� = �ipx � py;ïðåîáðàçóþùèåñÿ òàê æå, êàê è �óíêöèè áàçè�ñà. Ýëåêòðîííûé ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí äîë�æåí áûòü èíâàðèàíòåí îòíîñèòåëüíî ïðåîáðàçîâà�íèé ýòîé ìàëîé ãðóïïû, è âáëèçè òî÷êè K â ëèíåé�íîì ïðèáëèæåíèè ìû èìååì åäèíñòâåííóþ âîçìîæ�íîñòü: H(k) =  0 vp+vp� 0 ! ; (7)

ãäå v � êîíñòàíòà ñ ðàçìåðíîñòüþ ñêîðîñòè. Ýòîò æåãàìèëüòîíèàí âîçíèêàåò, åñòåñòâåííî, è â ïðèáëèæå�íèè ñèëüíîé ñâÿçè.Ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ýòîé ìàòðèöû äàþò äâó�çîííûé áåñùåëåâîé ñïåêòð"1;2 = �vqp2x + p2y = �vp:Òàêèì îáðàçîì, áåñùåëåâîé õàðàêòåð ñïåêòðà ÿâëÿ�åòñÿ ñëåäñòâèåì ñèììåòðèè, à òîò �àêò, ÷òî óðîâåíüÔåðìè äîëæåí ïðîõîäèòü ÷åðåç êîíè÷åñêóþ òî÷êóK, âûòåêàåò ïðîñòî èç âàëåíòíîñòè óãëåðîäà.3.1. Äèíàìè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü ãðà�åíàÎäíèì èç íàèáîëåå ïðèìå÷àòåëüíûõ ÿâëåíèéâ �èçèêå ãðà�åíà ÿâëÿåòñÿ óíèâåðñàëüíîñòü, ò. å.íåçàâèñèìîñòü îò êàêèõ-ëèáî ìàòåðèàëüíûõ ïàðà�ìåòðîâ åãî äèíàìè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè. Â îáëàñòè÷àñòîò !, á�îëüøèõ ÷àñòîòû ýëåêòðîííûõ ñòîëêíî�âåíèé, âûðàæåíèå äëÿ äèíàìè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòèèìååò âèä [36; 37℄�ij(!; k) = 2ie2 Xp;m>n� vimmvjmmff ["m(p�)℄� f ["m(p+)℄g["m(p+)� "m(p�)℄[! � "m(p+) + "m(p�)℄ ++ 2!vimnvjnmff ["m(p�)℄�f ["n(p+)℄g["n(p+)� "m(p�)℄f(!+iÆ)2�["n(p+)� "m(p�)℄2g� : (8)Ïîìèìî ïåðâîãî � âíóòðèçîííîãî � ñëàãàåìîãî, êî�òîðîå â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðåäåëå äàåò îáû÷íóþïðîâîäèìîñòü Äðóäå �Áîëüöìàíà, �îðìóëà ñîäåð�æèò âòîðîå ñëàãàåìîå, îïèñûâàþùåå ýëåêòðîííûåïåðåõîäû ìåæäó çîíàìè m è n, áåñêîíå÷íî ìàëàÿâåëè÷èíà Æ îïðåäåëÿåò ïðàâèëî îáõîäà ïîëþñà ïðèñóììèðîâàíèè (èíòåãðèðîâàíèè) ïî ýëåêòðîííîìóèìïóëüñó p, p� = p � k=2. Ñàìî çíà÷åíèå ïîðî�ãîâîé ÷àñòîòû ïðè ïåðåõîäàõ îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷è�íîé çàïðåùåííîé ùåëè, à ïðè áîëüøîì ëåãèðîâà�íèè � êîíöåíòðàöèåé íîñèòåëåé, êîòîðàÿ âõîäèò â�îðìóëó (8) ïîñðåäñòâîì õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà� ó �óíêöèè Ôåðìè f . Â ñëó÷àå ãðà�åíà èëè ãðà�å�íîâîãî áèñëîÿ õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë èçìåíÿåòñÿ âýêñïåðèìåíòå ñ ïîìîùüþ íàïðÿæåíèÿ íà ¾çàòâîðå¿.Ýëåêòðîííûé ñïåêòð ãðà�åíà â íèçêîýíåðãåòè÷å�ñêîé îáëàñòè, äëÿ ýíåðãèé, ìàëûõ ïî ñðàâíåíèþ ñøèðèíîé çîí, èìååò áåñùåëåâîé âèä"1;2 = �vp;ãäå p � âåëè÷èíà äâóìåðíîãî èìïóëüñà, à ïàðàìåòðñêîðîñòè ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ ðàâåí v = 108 ñì/ñ

â îáëàñòè íå ñëèøêîì ìàëûõ êîíöåíòðàöèé íîñèòå�ëåé, ãäå êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå íå èãðàåò ñó�ùåñòâåííîé ðîëè. Èíòåãðèðîâàíèå ïî íàïðàâëåíèþèìïóëüñà â �îðìóëå (8) ëåãêî âûïîëíÿåòñÿ äëÿ ÷àñ�òîò â îïòè÷åñêîé îáëàñòè ! � kv:�(!) = e2!i�~ 24 1Z�1 d" j"j!2 df(")d" �� 1Z0 d" f(�")� f(")(! + iÆ)2 � 4"235 : (9)Ïåðâîå, âíóòðèçîííîå, ñëàãàåìîå èíòåãðèðóåòñÿ èäàëüøå:�intra(!) = 2ie2T�~(! + i��1) ln�2 
h �2T � ; (10)ãäå âìåñòî ! ìû íàïèñàëè ! + i��1, ÷òîáû ó÷åñòüýëåêòðîííîå çàòóõàíèå. Â òàêîì âèäå âíóòðèçîííîåñëàãàåìîå ñîâïàäàåò ñ êëàññè÷åñêèì âûðàæåíèåìÄðóäå �Áîëüöìàíà äëÿ ïðîâîäèìîñòè.564



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ãðà�åíàÌåæçîííîå ñëàãàåìîå â ïðîâîäèìîñòè (9) ñîäåð�æèò êàê âåùåñòâåííóþ ÷àñòü, êîòîðàÿ âîçíèêàåò âðåçóëüòàòå îáõîäà ïîëþñà è îïèñûâàåò ïîãëîùåíèå,òàê è ìíèìóþ. Ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå ñîîòâåò�ñòâóþùèé èíòåãðàë (9) ëåãêî áåðåòñÿ:�inter(!) = e24~ ��(! � 2�)� i2� ln (! + 2�)2(! � 2�)2 � ; (11)ãäå �-�óíêöèÿ âûðàæàåò óñëîâèå ìåæçîííûõ ýëåê�òðîííûõ ïåðåõîäîâ ñ ïîðîãîì ïðè ! = 2�. Ëîãàðè��ìè÷åñêàÿ îñîáåííîñòü îáðåçàåòñÿ òåìïåðàòóðîé (èëèðåëàêñàöèåé íîñèòåëåé), è ïðè êîíå÷íîé, íî ìàëîéïî ñðàâíåíèþ ñ õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì òåìïåðà�òóðå â âûðàæåíèè (11) ñëåäóåò ñäåëàòü çàìåíû�(! � 2�)! 12 + 1� ar
tg ! � 2�2T ;(! � 2�)2 ! (! � 2�)2 + (2T )2: (12)Çäåñü ñëåäóåò ñäåëàòü äâà îñíîâíûõ âûâîäà. Âî-ïåð-âûõ, íà âûñîêèõ ÷àñòîòàõ, ! � (T; �), ãëàâíóþ ðîëüèãðàåò ìåæçîííîå ïîãëîùåíèå � ïðîâîäèìîñòü, âîñíîâíîì, îêàçûâàåòñÿ âåùåñòâåííîé è íå çàâèñèòîò êàêèõ-ëèáî ïàðàìåòðîâ:�(!) = e24~ :Ýòî óíèâåðñàëüíîå çíà÷åíèå îòëè÷àåòñÿ ëèøü ÷èñ�ëåííî îò çíà÷åíèÿ, êàê îáíàðóæèëîñü, òîæå óíèâåð�ñàëüíîãî, êîòîðîå ïðèíèìàåò ïðîâîäèìîñòü ïî ïî�ñòîÿííîìó òîêó. Âî-âòîðûõ, â ñëó÷àå, êîãäà â ãðà��åíå èìåþòñÿ âûðîæäåííûå íîñèòåëè, ò. å. ïðè äî�ïèðîâàíèè è äîñòàòî÷íî íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, ìíè�ìàÿ ÷àñòü ïðîâîäèìîñòè ñîäåðæèò ëîãàðè�ìè÷å�ñêóþ ñèíãóëÿðíîñòü íà ïîðîãå ìåæçîííîãî ïîãëîùå�íèÿ ! = 2� (ãäå âåùåñòâåííàÿ ÷àñòü èñïûòûâàåòêîíå÷íûé ñêà÷îê) è óáûâàåò ïðè óäàëåíèè îò ïîðî�ãà. Ýòè îñîáåííîñòè ñãëàæèâàþòñÿ ïðè ïîâûøåíèèòåìïåðàòóðû, à òàêæå âñëåäñòâèå êîíå÷íîñòè äëèíûñâîáîäíîãî ïðîáåãà íîñèòåëåé.3.2. Ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå âçàèìîäåéñòâèå âãðà�åíåÓñòîé÷èâîñòü ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà " = �vp 
ïîñòîÿííîé v = 1 � 108 ñì/ñ îòíîñèòåëüíî êóëî�íîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èññëåäîâàëàñü ìíîãèìè àâ�òîðàìè. Ïåðâîé â ýòîì íàïðàâëåíèè áûëà ïèîíåð�ñêàÿ ðàáîòà Àáðèêîñîâà è Áåíåñëàâñêîãî [38℄, â êî�òîðîé ðàññìàòðèâàëñÿ òðåõìåðíûé ñëó÷àé. Âûÿñíè�ëîñü, ÷òî áåçðàçìåðíîé êîíñòàíòîé, îïðåäåëÿþùåéèíòåíñèâíîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ, ÿâëÿåòñÿ e2=�"0~v,

ãäå "0 � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü. Ñòîèò îò�ìåòèòü, ÷òî ñàìî ñóùåñòâîâàíèå â ïðèðîäå ïðîâî�äÿùèõ ìàòåðèàëîâ � ìåòàëëîâ � îáóñëîâëåíî òåì,÷òî ýòà êóëîíîâñêàÿ êîíñòàíòà ó íèõ ìåíüøå åäè�íèöû, ò. å. âûïîëíåíî óñëîâèå v � 0:7 � 108 ñì/ñ ïðè"0 = 1. Â ãðà�åíå ñ ïîäëîæêîé äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðî�íèöàåìîñòü çàâèñèò îò ñâîéñòâ ïîäëîæêè è îáû÷íîñîñòàâëÿåò "0 � 2�3, à â ÷èñòîì, ñâîáîäíî ïîäâåøåí�íîì îáðàçöå îíà, åñòåñòâåííî, ðàâíà åäèíèöå, ãäå èñëåäóåò îæèäàòü áîëüøîãî ý��åêòà. Îòñóòñòâèå ùå�ëè â ñïåêòðå íàâÿçûâàåòñÿ ñèììåòðèåé òî÷åê K, òàê÷òî èçìåíèòüñÿ ìîæåò ëèøü ïîñòîÿííàÿ v, êàê è âòðåõìåðíîì ñëó÷àå.�åíîðìãðóïïîâûå èññëåäîâàíèÿ [39; 40℄ óêàçûâà�þò íà ëîãàðè�ìè÷åñêóþ ïåðåíîðìèðîâêó ñêîðîñòèv, êîòîðàÿ áûëà îáíàðóæåíà â ýêñïåðèìåíòå [41℄. Ïîîñöèëëÿöèÿì Øóáíèêîâà � äå �ààçà èçìåðÿëàñü çà�âèñèìîñòü öèêëîòðîííîé ìàññû îò êîíöåíòðàöèè níîñèòåëåé, êîòîðàÿ â ñëó÷àå ïîñòîÿííîé ñêîðîñòè väîëæíà ñëåäîâàòü çàâèñèìîñòèm
 = ~p�n=v:Îêàçàëîñü, ÷òî â îáëàñòè ðåêîðäíî ìàëûõ êîíöåí�òðàöèé, n = 109�1011 ñì�2, êîãäà äàëüíîäåéñòâóþ�ùåå êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå íàèáîëåå ý��åê�òèâíî, ¾êîíñòàíòà¿ v ñóùåñòâåííî âîçðàñòàåò, äîâåëè÷èíû 3 � 108 ñì/ñ. Ïðè áîëüøèõ êîíöåíòðà�öèÿõ ñêîðîñòü âûõîäèò íà ñòàíäàðòíîå çíà÷åíèå108 ñì/ñ. Ïðèáëèæåííî ïåðåíîðìèðîâêó ïðè îòíî�ñèòåëüíî ìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ ìîæíî çàïèñàòü ââèäå v = v0�1 + e28~v0"0 ln n0n � :Ñëåäóåò îòìåòèòü äâà ðåçóëüòàòà ýêñïåðèìåíòàëü�íîé ðàáîòû [42℄. Âî-ïåðâûõ, ïðè êîíöåíòðàöèè íîñè�òåëåé â èíòåðâàëå 1011�1014 ñì�2 ìîæíî ïîëüçîâàòü�ñÿ êîíè÷åñêèì ýëåêòðîííûì ñïåêòðîì. Âî-âòîðûõ, âîáëàñòè ìàëûõ êîíöåíòðàöèé, n < 109 ñì�2, íå áûëîîáíàðóæåíî êàêèõ-ëèáî ýëåêòðîííûõ �àçîâûõ ïåðå�õîäîâ â ãðà�åíå.4. ÄÈÍÀÌÈÊÀ �ÅØÅÒÊÈ ÂÏ�ÈÁËÈÆÅÍÈÈ ÍÅÑÊÎËÜÊÈÕÁËÈÆÀÉØÈÕ ÑÎÑÅÄÅÉÂ ìîäåëè Áîðíà ��îí Êàðìàíà êîëåáàíèÿ ðåøåò�êè îïèñûâàþòñÿ óðàâíåíèÿìè äâèæåíèÿXj;m;�0 ���0ij (an � am)u�0j (am) = !2u�i (an); (13)ãäå âåêòîðû an íóìåðóþò ýëåìåíòàðíûå ÿ÷åéêè, èí�äåêñû �; �0 îáîçíà÷àþò äâà àòîìà â ÿ÷åéêå, A èëè565
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�èñ. 2. Ïåðâûå, âòîðûå è òðåòüè ñîñåäè àòîìà A0â ðåøåòêå ãðà�åíàB, à êîîðäèíàòû i; j = x; y; z ñîîòâåòñòâóþò òðåìïðîñòðàíñòâåííûì ñìåùåíèÿì àòîìà. Òàê êàê ïî�òåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êâàäðàòè÷�íóþ �îðìó ñìåùåíèé àòîìà A, uAi (an), è àòîìà B,uBi (an), ñèëîâàÿ ìàòðèöà ìîæåò áûòü âçÿòà â ñèì�ìåòðè÷íîé �îðìå,�ABij (an) = �BAji (�an):Ñîâåðøèâ åå �óðüå-ïðåîáðàçîâàíèå, ïîëó÷èì äèíà�ìè÷åñêóþ ìàòðèöó, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ýðìèòîâîé.Â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ãðà�åíà (ðèñ. 2) èìåþòñÿäâà àòîìà; ïîÿâëÿþòñÿ âñåãî øåñòü �îíîííûõ ìîä �òðè àêóñòè÷åñêèõ è òðè îïòè÷åñêèõ. Ïîñêîëüêó âîë�íîâîé âåêòîð â äâóìåðíîì ñëó÷àå äîëæåí ëåæàòü âïëîñêîñòè ñëîÿ, êîòîðàÿ ñëóæèò ïëîñêîñòüþ ñèììåò�ðèè ñèñòåìû, èçãèáíûå êîëåáàíèÿ ñ ïîëÿðèçàöèåé,íîðìàëüíîé ê ïëîñêîñòè, íå çàöåïëÿþòñÿ ñ êîëåáà�íèÿìè â ïëîñêîñòè.Ñóùåñòâóåò íåñêîëüêî ñïîñîáîâ ðàñ÷åòà ñèëîâîéìàòðèöû � ab initio, ñ ïîìîùüþ ìîäåëè çàðÿäîâíà ñâÿçÿõ, â ïðèáëèæåíèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Ïî�ñëåäíèé ìåòîä ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü äîñòàòî÷íî ïðî�ñòûå àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ �îíîííûõ ÷àñ�òîò è ìîäóëåé óïðóãîñòè. Ïðè ýòîì ñàìè ÷èñëî�âûå çíà÷åíèÿ ñèëîâûõ êîíñòàíò îïðåäåëÿþò ñðàâ�íåíèåì ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Óâåëè÷è�âàÿ ÷èñëî ñîñåäíèõ ñ�åð, ìîæíî óëó÷øèòü ñîãëà�ñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì. Èíîãäà ó÷èòûâàþò ñîñåäåé èç÷åòâåðòîé, ïÿòîé è äàæå ÷åòûðíàäöàòîé êîîðäèíà�öèîííûõ ñ�åð. Ïðèçíàêîì îïðåäåëåííîãî ïðåâûøå�íèÿ òî÷íîñòè ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ñèëîâûå êîíñòàíòû

ñ áîëåå äàëåêèìè ñîñåäÿìè îêàçûâàþòñÿ íå ìåíüøåêîíñòàíò âçàèìîäåéñòâèÿ ñ áëèçêèìè, ÷òî îáúÿñíÿ�þò ìåäëåííûì óáûâàíèåì óïðóãèõ âçàèìîäåéñòâèé.Òàêàÿ ñèòóàöèÿ ïðîòèâîðå÷èò ïðåäñòàâëåíèÿì òåî�ðèè óïðóãîñòè. Ñêîðåå, ýòî ñâÿçàíî ñ àñèìïòîòè÷å�ñêèì õàðàêòåðîì ñîîòâåòñòâóþùåãî ðÿäà, êîòîðûé,ïî-âèäèìîìó, ÿâëÿåòñÿ ðàñõîäÿùèìñÿ. Â ñëó÷àå ãðà��åíà äåëî óñëîæíÿåòñÿ åùå è òåì, ÷òî íåò ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî èçãèáíûì ìîäàì è ïðè ðàñ�÷åòàõ [42℄ ïîäãîíÿþò ñèëîâûå êîíñòàíòû òàê, ÷òîáûàêóñòè÷åñêàÿ âåòâü èçãèáíîé ìîäû â ñîîòâåòñòâèèñ òåîðèåé êîëåáàíèé òîíêèõ ïëàñòèí èìåëà êâàäðà�òè÷íóþ, à íå ëèíåéíóþ äèñïåðñèþ, íåñìîòðÿ íà òî÷òî ñîîòâåòñòâóþùèå êîíñòàíòû íå îáÿçàíû ñëåäî�âàòü ìàêðîñêîïè÷åñêèì òðåáîâàíèÿì. Ñòîèò îòìå�òèòü, ÷òî êâàäðàòè÷íàÿ äèñïåðñèÿ äîëæíà ïðèâî�äèòü ê ñèëüíûì �ëóêòóàöèÿì, ïðîïîðöèîíàëüíûìêâàäðàòó ðàçìåðîâ ñëîÿ, â îòëè÷èå îò îòíîñèòåëü�íî ñëàáûõ ëîãàðè�ìè÷åñêèõ �ëóêòóàöèé ïðè ëè�íåéíîé äèñïåðñèè. Ê òîìó æå, êàê ñëåäóåò èç âû�ðàæåíèé (3), ðàñõîæäåíèå â 10�15 ñì�1 ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè îïòè÷åñêèõ ÷àñòîò îêîëî1600 ñì�1 äëÿ ãðà�åíà îêàçûâàåòñÿ â ïðåäåëàõ åñòå�ñòâåííîé øèðèíû �îíîíîâ. Ïî èçëîæåííûì ïðè÷è�íàì ìû îãðàíè÷èìñÿ òðåìÿ êîîðäèíàöèîííûìè ñ�å�ðàìè.Ó àòîìà A0 (ðèñ. 2) èìåþòñÿ òðè áëèæàéøèõ ñî�ñåäà â äðóãîé ïîäðåøåòêå B ñ îòíîñèòåëüíûìè êî�îðäèíàòàìèB1 = a(1; 0); B2;3 = a��1;�p3� =2;ãäå a = 1:42�A � ðàññòîÿíèå ìåæäó áëèæàéøèìèàòîìàìè, è øåñòü ñëåäóþùèõ ñîñåäåé â òîé æå ïîäðå�øåòêå A íà ðàññòîÿíèè p3a ñ êîîðäèíàòàìèA1;4 = �a�0;p3� ; A2;5 = �a��3;p3� =2;A3;6 = �a�3;p3� =2:�àññòîÿíèå 2a äî ñîñåäåé â ñëåäóþùåé ñ�åðå,B01 = a(2; 0); B02;3 = a�1;�p3� ;âîçðàñòàåò îòíîñèòåëüíî íåìíîãî, íî ðàññòîÿíèåp7a = 2:65a äî ÷åòâåðòîé ñ�åðû çàìåòíî áîëüøå.Êàê ìû óâèäèì, ïðè ïåðåõîäå îò ïåðâîé êîîðäèíàöè�îííîé ñ�åðû êî âòîðîé ñèëîâûå êîíñòàíòû óìåíüøà�þòñÿ â ïÿòü ðàç (ñì. òàáë. 2). Åñòåñòâåííî îæèäàòü,÷òî êîíñòàíòû â ÷åòâåðòîé ñ�åðå áóäóò ñóùåñòâåííîìåíüøå, ÷åì â òðåòüåé. Ïîýòîìó èìååò ñìûñë îãðà�íè÷èòüñÿ òðåìÿ êîîðäèíàöèîííûìè ñ�åðàìè.566



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ãðà�åíàÒàáëèöà 2. Ìîäóëè óïðóãîñòè (â 10 �Ïà = 1011 äèí/ñì2) è ñêîðîñòè çâóêà (â êì/ñ), âû÷èñëåííûå äëÿ ãðà�åíà(Theor.) è èçìåðåííûå íà ãðà�èòå (Exper.)C11 C12 C44 sLA sTA szExper. 106� 2 [43℄ 18� 2 [43℄ 0:45� :05 [43℄ � 24 [44; 45℄ 14 [44; 45℄ �Theor. 86 18 0:45 19:5 12:2 1.8Â ýòîì ïðèáëèæåíèè äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà ïðè�íèìàåò âèä [24℄�ABij (q) = 3X�=1�ABij (B�) exp(iqB�) ++ �ABij (B0�) exp(iqB0�); (14)�AAij (q) = �AAij (A0) + 6X�=1�AAij (A�) exp(iqA�): (15)Àòîì A0 âûáðàí â êà÷åñòâå íà÷àëà êîîðäèíàò, è åãîâêëàä â êâàäðàòè÷íîå ðàçëîæåíèå ýíåðãèè ïî ñìåùå�íèÿì ó÷èòûâàåòñÿ íà ðàâíûõ îñíîâàíèÿõ ñ äðóãèìèàòîìàìè.Òî÷å÷íàÿ ãðóïïà ðåøåòêè ãðà�åíà, D6h, ïîñòðî�åíà èç ïðåîáðàçîâàíèé fC6; �v ; �zg, ãäå �z � îòðà�æåíèå â ïëîñêîñòè ñëîÿ, C6 � âðàùåíèÿ âîêðóã îñèz è �v � îòðàæåíèå â ïëîñêîñòè xz. Ïðåîáðàçîâà�íèÿ ñèììåòðèè íàêëàäûâàþò îïðåäåëåííûå îãðàíè�÷åíèÿ íà äèíàìè÷åñêóþ ìàòðèöó. ×òîáû èõ ïîëó�÷èòü, óäîáíî âìåñòî ïðÿìîóãîëüíûõ êîîðäèíàò x; yâûáðàòü ïåðåìåííûå �; � = x � iy, êîòîðûå ïðåîáðà�çóþòñÿ ïðè ïîâîðîòàõ âîêðóã îñè òðåòüåãî ïîðÿäêàêàê (�; �)! (�; �) exp(�2�i=3)è ïåðåõîäÿò îäíà â äðóãóþ ïðè îòðàæåíèÿõ â ïëîñ�êîñòè ñèììåòðèè. Ïðè ïîâîðîòàõ, íàïðèìåð, àòîìûïåðåõîäÿò îäèí â äðóãîé:B1 ! B2 ! B3; A1 ! A3 ! A5;A4 ! A6 ! A2:Ïðè ýòèõ ïðåîáðàçîâàíèÿõ ñèëîâûå êîíñòàíòû, áó�äó÷è âòîðûìè ïðîèçâîäíûìè îò èíâàðèàíòíîé âå�ùåñòâåííîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ïî êîîðäèíàòàì,ïðåîáðàçóþòñÿ, êàê îáðàòíûå êîîðäèíàòû. Òàê, ñè�ëîâûå êîíñòàíòû ñ èíäåêñàìè zz è �� íå ìåíÿþòñÿ,è â òî æå âðåìÿ�AB�� (B1) = �AB�� (B2) exp (2�i=3) == �AB�� (B3) exp��2�i3 � ;

è òàêèå æå ñîîòíîøåíèÿ èìåþòñÿ ìåæäó êîíñòàí�òàìè, ñâÿçûâàþùèìè àòîìû êàê A1;A3;A5, òàê èA4;A6;A2. Êðîìå òîãî, êîíñòàíòû ñ èíäåêñàìè zz;�� ÿâëÿþòñÿ âåùåñòâåííûìè. Âåùåñòâåííûìè îêà�çûâàþòñÿ �AB�� (B1) è �AB�� (B01), ïîòîìó ÷òî îòðàæå�íèå îòíîñèòåëüíî îñè, ñîåäèíÿþùåé àòîìû B1 è B01,ýêâèâàëåíòíî êîìïëåêñíîìó ñîïðÿæåíèþ. Òàêèì îá�ðàçîì, ó íàñ èìåþòñÿ ñëåäóþùèå íåçàâèñèìûå ñèëî�âûå êîíñòàíòû:�z = �ABzz (B1); 
z = �AAzz (A1); �0z = �ABzz (B01);� = �AB�� (B1); 
 = �AA�� (A1); �0 = �AB�� (B01);� = �AB�� (B1); Æ = �AA�� (A1); �0 = �AB�� (B01);ïðè÷åì Æ � êîìïëåêñíàÿ.Ñèëîâûå êîíñòàíòû, ñîîòâåòñòâóþùèå àòîìóA0,ìîæíî èñêëþ÷èòü, âîñïîëüçîâàâøèñü òðåáîâàíèåìóñòîé÷èâîñòè ðåøåòêè îòíîñèòåëüíî ïåðåìåùåíèÿ âïðîñòðàíñòâå âñåãî ñëîÿ êàê öåëîãî. Ýòî òðåáîâàíèåîçíà÷àåò, ÷òî ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà ëþáîé àòîì ñîñòîðîíû îñòàëüíûõ ïðè ïîñòóïàòåëüíîì ïåðåìåùå�íèè ðåøåòêè, äîëæíà îáðàùàòüñÿ â íóëü. Ïîëàãàÿîäèíàêîâûìè ñìåùåíèÿ âñåõ àòîìîâ â ëåâîé ÷àñòèóðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ (13), ïîëó÷àåì òðåáóåìîå óñëî�âèå�AAij (A0)+6�AAij (A1)+3�ABij (B1)+3�ABij (B01) = 0ïðè i = j = z è i = �, j = �:4.1. Äèñïåðñèÿ èçãèáíûõ ìîäÈçãèáíûå êîëåáàíèÿ uAz , uBz â z-íàïðàâëåíèè íåñâÿçàíû ñ êîëåáàíèÿìè â ïëîñêîñòè, ïîñêîëüêó ñè�ëîâûå êîíñòàíòû òèïà �xz è �yz ðàâíû íóëþ âñëåä�ñòâèå îòðàæåíèÿ z ! �z. Äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöàèçãèáíûõ ìîä èìååò âèä �AAzz (q) �ABzz (q)�ABzz (q)� �AAzz (q) ! ; (16)567
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�A LH MK�èñ. 3. Çîíà Áðèëëþýíà ãðà�èòàãäå �AAzz (q) = �3(�z + �0z) ++2
z h
os�p3qy� ++ 2 
os (3qx=2) 
os�p3qy=2�� 3i ;�ABzz (q) = �z hexp (iqx) + 2 exp (�iqx=2) �� 
os�p3qy=2�i++�0z hexp (�2iqx) + 2 exp (iqx) 
os�p3qy�i (17)

è âîëíîâîé âåêòîð èçìåðÿåòñÿ â åäèíèöàõ a�1. Èòàê,ïîëó÷àþòñÿ ÷àñòîòû îïòè÷åñêîé (ZO) è àêóñòè÷å�ñêîé (ZA) ìîä!ZO;ZA(q) =q�AAzz (q)� j�ABzz (q)j; (18)îòêóäà íàõîäÿòñÿ ÷àñòîòû â ñèììåòðè÷íûõ òî÷êàõ�, K è M çîíû Áðèëëþýíà (ðèñ. 3):!ZO(�) = [�6(�z + �0z)℄1=2 ;!ZO;ZA(K) = [�3(�z + �0z)� 9
z℄1=2 ;!ZO(M) = [�4�z � 8
z℄1=2 ;!ZA(M) = [�2�z � 6�0z � 8
z℄1=2 :4.2. Äèñïåðñèÿ ìîä ñ êîëåáàíèÿìè âïëîñêîñòè ñëîÿÄèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà, îïèñûâàþùàÿ êîëåáà�íèÿ â ïëîñêîñòè ñëîÿ, èìååò âèä ïîäîáíûé (16), êóäàâìåñòî �óíêöèé �AAzz (q) è �ABzz (q) íàäî ïîäñòàâèòüñîîòâåòñòâåííî ìàòðèöû�AA =  �AA�� (q) �AA�� (q)�AA�� (q)� �AA�� (q) ! ;�AB =  �AB�� (q) �AB�� (q)�AB�� (q) �AB�� (q) ! : (19)

Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû �AA�� (q) è �AB�� (q) ïîëó÷àþòñÿñîîòâåòñòâåííî èç �AAzz (q) è �ABzz (q) (17) çàìåíîé 
,� è �0 âìåñòî 
z, �z è �0z. Íåäèàãîíàëüíûå ýëåìåíòûèìåþò âèä�AA�� (q) = Æ "exp�ip3qy�+ 2 
os�3qx2 + 2�3 � �� exp � ip3qy2 !#+ Æ� hexp��ip3qy� ++ 2 
os�3qx2 � 2�3 � exp ip3qy2 !# ;�AB�� (q) = � "exp (iqx) + 2 exp�� iqx2 � �� 
os p3qy2 � 2�3 !#++ �0 �exp (�2iqx) + 2 exp (iqx) 
os�p3qy + 2�3 �� :Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû äëÿ ïîäðåøåòêè B ìîãóòáûòü ïîëó÷åíû èç ýëåìåíòîâ äëÿ ïîäðåøåòêè A ñïîìîùüþ ïîâîðîòà (x; y) ! �(x; y) èç ãðóïïû ñèì�ìåòðèè ðåøåòêè îòíîñèòåëüíî ñåðåäèíû ðàññòîÿíèÿA0B1, à ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû �AB�� ïîëó÷àþòñÿ èç�AB�� èçìåíåíèåì çíàêà �àçû 2�=3. ×àñòîòû êîëåáà�íèé â òî÷êàõ � è K íàõîäÿòñÿ ÿâíî:!in-pl1;2 (�) = [�6(�+ �0)℄1=2; äóáëåò;!in-pl1;2 (K) = [�3(�+ �0)� 9
℄1=2; äóáëåò;!in-pl3;4 (K) = [�3(�+ �0)� 9
 � 3(� + �0)℄1=2: (20)×àñòîòû äëÿ òî÷êè M , òàê æå êàê è äëÿ òî÷êè îá�ùåãî ïîëîæåíèÿ, ìîæíî îïðåäåëèòü ñ ïîìîùüþ ìàò�ðèöû 4� 4.4.3. Äèñïåðñèÿ àêóñòè÷åñêèõ ìîä×òîáû ïîëó÷èòü äëèííîâîëíîâûé ïðåäåë äëÿàêóñòè÷åñêîé èçãèáíîé âîëíû, äîñòàòî÷íî ðàçëî�æèòü ïî ñòåïåíÿì q ïîäêîðåííîå âûðàæåíèå â (18).Íàõîäèì, ÷òî ÷àñòîòà ëèíåéíî çàâèñèò îò âîëíîâî�ãî âåêòîðà è ñêîðîñòü àêóñòè÷åñêîé èçãèáíîé ìîäûðàâíà sz = a (�0:75�z � 3�0z � 4:5
z)1=2 ; (21)÷òî ïðîòèâîðå÷èò ìàêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè óïðóãî�ñòè, ñîãëàñíî êîòîðîé äèñïåðñèÿ àêóñòè÷åñêîé èç�ãèáíîé ìîäû â òîíêèõ ïëàñòèíàõ ÿâëÿåòñÿ êâàäðà�òè÷íîé. Îäíàêî àòîìíûå ñèëîâûå êîíñòàíòû íè÷åãî568



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ãðà�åíà¾íå çíàþò¿ î ìàêðîñêîïè÷åñêîì ïðåäåëå. �àçóìååò�ñÿ, ìîæíî ïîäáîðîì ñèëîâûõ êîíñòàíò äîáèòüñÿ îá�ðàùåíèÿ â íóëü âåëè÷èíû sz, è äëÿ ýòîãî äîñòàòî÷íîâêëþ÷èòü â ðàññìîòðåíèå áîëåå äàëåêèõ ñîñåäåé. Âòî æå âðåìÿ, ïîñêîëüêó âçàèìîäåéñòâèå ñëîåâ â ãðà��èòå ÿâëÿåòñÿ ñëàáûì, âûðàæåíèå (21) äîëæíî ìà�ëî îòëè÷àòüñÿ îò ñîîòâåòñòâóþùåé ñêîðîñòè çâóêà âãðà�èòå, sz = pC44=�, êîòîðàÿ âûðàæàåòñÿ ÷åðåçåãî ìîäóëü óïðóãîñòè C44 è ïëîòíîñòü �.Äâå àêóñòè÷åñêèå ìîäû îïèñûâàþò êîëåáàíèÿ âïëîñêîñòè, è ÷òîáû èõ îòäåëèòü îò îïòè÷åñêèõ, óäîá�íî â óðàâíåíèÿõ äâèæåíèÿ ñ âåêòîðíûìè ïåðåìåííû�ìè uA è uB è ìàòðèöàìè (19),(�AA � !2)uA + �ABuB = 0;�BAuA + (�BB � !2)uB = 0; (22)ââåñòè äâå íîâûå âåëè÷èíû, ua
 è uopt:uA = ua
 + uopt; uB = ua
 � uopt:Â íîâûõ ïåðåìåííûõ óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ èìåþòâèä (�AA + �AB � !2)ua
 ++(�AA � �AB � !2)uopt = 0;(�BB � �BA � !2)uopt �� (�BB + �BA � !2)ua
 = 0 (23)ñ óñëîâèåì �BB = �AA: Ïðè q ! 0 ÷àñòîòà àêóñòè�÷åñêèõ ìîä ! � q, à óñëîâèå òðàíñëÿöèîííîé èíâà�ðèàíòíîñòè ñâÿçûâàåò ÷ëåíû íóëåâîãî ïîðÿäêà ìàò�ðèö, �AA0 + �AB0 = 0:Èç óðàâíåíèé (23) ìû ìîæåì èñêëþ÷èòü àìïëè�òóäó ua
, êîòîðàÿ â àêóñòè÷åñêèõ êîëåáàíèÿõ èìååòîòíîñèòåëüíûé ïîðÿäîê q, âîñïîëüçîâàâøèñü ñîîòíî�øåíèåì, âûòåêàþùèì èç ïåðâîãî óðàâíåíèÿ,(�AA0 � �AB1 =2)�1 = �1 + (�AA0 )�1�AB12 � (�AA0 )�1;ãäå äîñòàòî÷íî óäåðæàòü ÷ëåíû ïåðâîãî ïîðÿäêà ïîq. Äëÿ àêóñòè÷åñêèõ ìîä ïîëó÷àåì äâà óðàâíåíèÿ:�(�AA + �AB + �BB + �BA)=2 ++ �AB1 (�AA0 )�1�AB1 � !2�ua
 = 0; (24)ãäå â êðóãëûõ ñêîáêàõ íàäî ñîõðàíèòü ÷ëåíû âòî�ðîãî ïîðÿäêà ïî q. Ìàòðèöà ïåðåä ua
 ïðèîáðåòàåòâèä  s1q2 � !2 s2q2+s�2q2� s1q2 � !2 ! ;
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ZA ZA�èñ. 4. Ôîíîííàÿ äèñïåðñèÿ â ãðà�åíå â ïðèáëè-æåíèè òðåõ áëèæàéøèõ ñ�åðãäå s1 = �92
 � 34�� 3�0 + 38 (� � 2�0)2�+ �0 ;s2 = 94 Re(Æ)� 38� � 32�0:Òàêèì îáðàçîì, ìû íàõîäèì ñêîðîñòè ïðîäîëü�íîé (LA) è ïîïåðå÷íîé (TA) àêóñòè÷åñêèõ âîëí ñïîëÿðèçàöèåé â ïëîñêîñòè ñëîÿ:sLA = aps1 + js2j; sTA = aps1 � js2j: (25)Ýòè ñêîðîñòè ìîæíî ñîïîñòàâèòü ñ óïðóãèìè ìîäó�ëÿìè è ïëîòíîñòüþ ãðà�èòà:sLA =pC11=�; sTA =p(C11 � C12)=2�:4.4. Îáñóæäåíèå �îíîííîé äèñïåðñèè�àññ÷èòàííàÿ �îíîííàÿ äèñïåðñèÿ ïîêàçàíà íàðèñ. 4. Îòìåòèì ïðåæäå âñåãî, ÷òî ñêîðîñòè çâó�êà íå çàâèñÿò îò íàïðàâëåíèÿ â ïëîñêîñòè xy, êàêè äîëæíî áûòü äëÿ êðèñòàëëà âûñîêîé ñèììåòðèè.Âî-âòîðûõ, èìååòñÿ âûðîæäåíèå â òî÷êå � ïðîäîëü�íûõ è ïîïåðå÷íûõ îïòè÷åñêèõ êîëåáàíèé ñ ïîëÿðè�çàöèåé â ïëîñêîñòè, à â òî÷êå K âûðîæäåíû ïðî�äîëüíûå îïòè÷åñêàÿ LO è àêóñòè÷åñêàÿ LA ìîäû,à òàêæå àêóñòè÷åñêàÿ ZA è îïòè÷åñêàÿ ZO èçãèá�íûå ìîäû, ïîñêîëüêó ãðà�åí ÿâëÿåòñÿ íåïîëÿðíûìêðèñòàëëîì � íàáëþäåíèå ðàñùåïëåíèÿ òàêèõ ìîäáûëî áû ñâèäåòåëüñòâîì íàðóøåíèÿ C3v-ñèììåòðèèòî÷êè K.Èç-çà îòñóòñòâèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ îãðà�åíå ïðèõîäèòñÿ ñðàâíèâàòü íàøè ðàñ÷åòû ñ èç�âåñòíûìè ðåçóëüòàòàìè ïî ãðà�èòó. Âìåñòå ñ ðàñ�÷åòàìè [12℄ îíè ïîêàçàíû íà ðèñ. 5. Åñòåñòâåííî569
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�èñ. 5. Ôîíîííûé ñïåêòð ãðà�èòà � ýêñïåðèìåíò (òî÷êè) è òåîðèÿ [12℄ (êðèâûå)Òàáëèöà 3. Ôîíîííûå ÷àñòîòû (â ñì�1) â ñèììåòðè÷íûõ òî÷êàõ çîíû Áðèëëþýíà. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿïðèâåäåíû äëÿ ãðà�èòà; èíäåêñàìè ¾z¿ è ¾k¿ îáîçíà÷åíû ñîîòâåòñòâåííî èçãèáíàÿ ìîäà è ìîäà ñ êîëåáàíèÿìèâ ïëîñêîñòè ñëîÿ� [0 0℄ M [1p3℄�=3a K [0 1℄4�=3p3a!k !z !k1 !k2 !k3 !k4 !z1 !z2 !k1 !k2;3 !k4 !z1;2Exper. 1590a 861a 1389a 630d 670a 471
 1313d 1184b 482d1583b 868
 1390b 1323b 1290b 451d 1265b 1194b 517d1565b 868e 625e 625e 480e 1285e 1021e 537eTheor.f 1595 890 1442 1380 1339 636 618 475 1371 1246 994 535Theor.b 1581 1425 1350 1315 1300 1220Theor. 1581 891 1363 1324 1279 651 662 305 1349 1199 1028 500Ïðèìå÷àíèå: a [17℄, b [12a℄, 
 [6℄, d [46℄, e [12b℄, f [18℄.ïðåäïîëîæèòü, ÷òî �îíîííûå ÷àñòîòû äîëæíû áûòüáëèçêè äëÿ êîëåáàíèé, ïîëÿðèçîâàííûõ â ïëîñêî�ñòè, âñëåäñòâèå îòíîñèòåëüíî ñëàáîé ñâÿçè ñëîåâ âãðà�èòå, à ÷àñòîòû èçãèáíûõ ìîä â ãðà�åíå ìîãóòáûòü ìåíüøå, ÷åì ñîîòâåòñòâóþùèå ÷àñòîòû â ãðà��èòå. Èç òàáë. 1 è 3 âèäíî, ÷òî ñ ïîìîùüþ òðåõñèëîâûõ êîíñòàíò ìîæíî óäîâëåòâîðèòåëüíî ñîãëà�ñîâàòü ÷åòûðå ÷àñòîòû èçãèáíûõ ìîä â òî÷êàõ �, Mè K. Âåëè÷èíó âçàèìîäåéñòâèÿ ïîðÿäêà 130 
ì�1
ñîñåäíèõ ñëîåâ ìîæíî îöåíèòü ïî ìàëîìó ðàñùåïëå�íèþ ZA�ZO0 ìåæäó àêóñòè÷åñêîé è ïîÿâèâøåéñÿ âãðà�èòå îïòè÷åñêîé ìîäîé, êîòîðîå âèäíî â íèæíåéïðàâîé ÷àñòè ðèñ. 5. Ñîîòâåòñòâåííî, òàêîãî æå ðàç�ëè÷èÿ äîñòèãàåò ðàñõîæäåíèå ìåæäó âû÷èñëåííûìçíà÷åíèåì ÷àñòîòû !ZA(M) è ñîîòâåòñòâóþùåé ÷àñ�òîòîé â ãðà�èòå.Ñèëîâûå êîíñòàíòû èçãèáíûõ ìîä îïðåäåëÿþòìîäóëü óïðóãîñòè C44 è ñêîðîñòü çâóêà sz. Èç âû�570
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�èñ. 6. �èïëîíû íà ãðà�åíåðàæåíèÿ (21) âèäíî, ÷òî ýòà ñêîðîñòü îáðàùàåòñÿ âíóëü òîëüêî ïðè îïðåäåëåííîì ñîîòíîøåíèè ìåæäóñèëîâûìè êîíñòàíòàìè, ÷òî ïðîòèâîðå÷èò ìàêðîñêî�ïè÷åñêîé òåîðèè óïðóãîñòè, ñîãëàñíî êîòîðîé èçãèá�íûå êîëåáàíèÿ òîíêèõ ïëàñòèí âñåãäà èìåþò êâàäðà�òè÷íóþ äèñïåðñèþ, êîòîðóþ îáû÷íî ñòàðàþòñÿ ïî�ëó÷èòü â ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ [42℄. Ñòîèò îò�ìåòèòü, ÷òî êâàäðàòè÷íàÿ äèñïåðñèÿ äîëæíà ïðèâî�äèòü ê ñèëüíûì �ëóêòóàöèÿì, ïðîïîðöèîíàëüíûìêâàäðàòó ðàçìåðîâ ñëîÿ, â îòëè÷èå îò îòíîñèòåëü�íî ñëàáûõ ëîãàðè�ìè÷åñêèõ �ëóêòóàöèé ïðè ëè�íåéíîé äèñïåðñèè, êîòîðûå èññëåäîâàëèñü Ëàíäàóè Ïàéåðëñîì. Ïî-âèäèìîìó, òîò �àêò, ÷òî àêóñòè�÷åñêàÿ èçãèáíàÿ ìîäà äîâîëüíî ÷óâñòâèòåëüíà ê ìà�ëûì âàðèàöèÿì êîíñòàíòû 
z, óêàçûâàåò íà íåóñòîé�÷èâîñòü ðåøåòêè ãðà�åíà îòíîñèòåëüíî �àçîâîãî ïå�ðåõîäà â ìåíåå ñèììåòðè÷íóþ ðè�ëåíóþ �àçó, ïîêà�çàííóþ íà ðèñ. 6.Ýòîò ñöåíàðèé íåäàâíî áûë ðàññìîòðåí â ðà�áîòå [47℄ (ñì. òàêæå [48; 49℄). Ñ ïîìîùüþ ðàñ÷åòàab initio áûëà âû÷èñëåíà ñêîðîñòü sz = 1:05 êì/ñ,÷òî íåïëîõî ñîãëàñóåòñÿ ñ íàøèì çíà÷åíèåì (ñì.òàáë. 2). Àâòîðû ðàññìîòðåëè òàêæå òðåõìåðíóþ, íîäîñòàòî÷íî òîíêóþ ïëàñòèíêó â ñæèìàþùåì íàïðÿ�æåíèè " è óâèäåëè, ÷òî ïðè " = 0 ïëàñòèíêà óñòîé÷è�âà îòíîñèòåëüíî íåîäíîðîäíîãî âñïó÷èâàíèÿ. Îäíà�êî ïðè îòíîñèòåëüíî ìàëîì íàïðÿæåíèè ïðîèñõîäèòïåðåõîä â ðè�ëåíîå ñîñòîÿíèå, î ÷åì ñâèäåòåëüñòâó�åò ïîÿâëåíèå êîìïëåêñíûõ ÷àñòîò ó èçãèáíîé àêó�ñòè÷åñêîé ìîäû â îêðåñòíîñòè �-òî÷êè. Â òîì æåíàïðàâëåíèè, êàê ïîêàçàíî â [50℄, äåéñòâóåò è ýëåê�

òðîí-äûðî÷íîå âçàèìîäåéñòâèå, êîòîðîå ìîæåò âû�çûâàòü êâàíòîâûé êðèòè÷åñêèé ïåðåõîä â ðè�ëåíîåñîñòîÿíèå.Äëÿ êîëåáàíèé â ïëîñêîñòè ñëîÿ ó íàñ èìåþòñÿøåñòü êîíñòàíò (ñïåêòð ìàëî ÷óâñòâèòåëåí ê ìíè�ìîé ÷àñòè Æ è ýòà êîíñòàíòà âûáðàíà âåùåñòâåí�íîé), êîòîðûå îïðåäåëÿþò âîñåìü ÷àñòîò â ñèììåò�ðè÷íûõ òî÷êàõ è äâà ìîäóëÿ óïðóãîñòè. Âëèÿíèåðàçìåðà ãðà�åíîâûõ õëîïüåâ íà óïðóãèå ìîäóëèðàññìàòðèâàëîñü â ðàáîòå [51℄ ñ ïîìîùüþ �óíêöè�îíàëà ïëîòíîñòè. Ïðèâåäåì ïàðàìåòðû, õàðàêòåðè�çóþùèå ðåøåòêó ãðà�èòà: ðàññòîÿíèå ìåæäó áëè�æàéøèìè ñîñåäÿìè â ïëîñêîñòè ñëîÿ a = 1:42�A,ïëîùàäü ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè â ïëîñêîñòè ñëîÿS = 3p3a2=2, ïàðàìåòð ðåøåòêè â íàïðàâëåíèèãëàâíîé îñè 
0 = 6:71�A, ïëîòíîñòü � = 2:284 ã/ñì3.Â òàáë. 1 ñèëîâûå êîíñòàíòû ïðèâåäåíû â ñì�2, êàêè âåëè÷èíû s1, s2 â âûðàæåíèÿõ (25). ×òîáû ïîëó�÷èòü ñêîðîñòè çâóêà â êì/ñ, íàäî ïðàâûå ÷àñòè �îð�ìóë (21), (25) ðàçäåëèòü íà 2�103
, ãäå 
 � ñêîðîñòüñâåòà. 5. ÝËÅÊÒ�ÎÍ-ÔÎÍÎÍÍÎÅÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅ Â ��ÀÔÅÍÅÎáðàòèìñÿ òåïåðü ê âûÿñíåíèþ ðîëè ýëåêò-ðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Âçàèìîäåéñòâèå ñîïòè÷åñêèìè �îíîíàìè ó÷èòûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ äå��îðìàöèîííîãî ïîòåíöèàëà, ïðåäñòàâëÿþùåãî ðàç�ëîæåíèå ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñå�äåé ïî ñìåùåíèÿì: V � Du;ãäå D èìååò ïîðÿäîê "=a � 1 ýÂ/�A. Äëÿ òîãî ÷òî�áû îöåíèòü ñäâèã ÷àñòîò, íàäî âû÷èñëèòü �îíîííóþñîáñòâåííóþ ýíåðãèþ, ò. å. ïî ñóùåñòâó òàêîå æå ïðî�èçâåäåíèå ýëåêòðîííûõ ãðèíîâñêèõ �óíêöèé, êîòî�ðîå óæå âñòðå÷àëîñü íàì ïðè âû÷èñëåíèè ïðîâîäè�ìîñòè (8). �åçóëüòàò çàâèñèò îò ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó�îíîííîé ÷àñòîòîé ! è õèìè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì �.Ïðè îòíîñèòåëüíî ìàëîé êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé,2� � !, ãëàâíûé âêëàä âíîñÿò ìåæçîííûå ýëåêòðîí�íûå ïåðåõîäû. Ïåðåíîðìèðîâêà ÷àñòîòû â ñîîòâåò�ñòâèè ñ (11) ïîÿâëÿåòñÿ íà ïîðîãå ! = 2� è îïðåäå�ëÿåòñÿ ñîîòíîøåíèåì!0(! � !0) � !0D2=�v2;ãäå ïëîòíîñòü � ðàññ÷èòàíà íà åäèíèöó ïëîùàäèãðà�åíîâîãî ñëîÿ. Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå ïðèâåäåí�íóþ âûøå îöåíêó äå�îðìàöèîííîãî ïîòåíöèàëà, íà�õîäèì571



Ë. À. Ôàëüêîâñêèé ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012! � !0!0 �rmM ;âñòðå÷àÿ òàêèì îáðàçîì òîò æå ïàðàìåòð íåàäèàáà�òè÷íîñòè. Â ýòîé æå îáëàñòè óøèðåíèå �îíîííîéëèíèè ìàêñèìàëüíî íà ïîðîãå è óáûâàåò ïî ìåðå óäà�ëåíèÿ îò íåãî.Ïðè áîëüøîé êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé, 2� � !,ïðîâîäèìîñòü íîñèò äðóäå-áîëüöìàíîâñêèé õàðàê�òåð è ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ êâàçèêëàññè÷åñêèì êè�íåòè÷åñêèì óðàâíåíèåì äëÿ �óíêöèè ðàñïðåäåëå�íèÿ f íîñèòåëåé:(�i! + ��1)f = i!uDdf0d" ; (26)ãäå f0 � ðàâíîâåñíàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ. Çà�òåì íàõîäèì âêëàä ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ â óðàâíåíèå äâèæåíèÿ �îíîíîâ (ñì. óðàâíå�íèå (14) â ðàáîòå [52℄)!0(! � !0) = !TD2��v2(! + i��1) ln�2 
h �2T � : (27)Òåïåðü ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ 2T � � â ñäâèã�îíîííîé ÷àñòîòû! � !0!0 �rmM �!0 (28)ÿâíî âõîäèò õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, êîòîðûé äà�åò êîíöåíòðàöèþ íîñèòåëåé n = �2=�~2v2. Ýòà ñè�òóàöèÿ è áûëà íàçâàíà â ðàáîòå [23℄ ¾íàðóøåíè�åì àäèàáàòè÷íîñòè¿. Èçìåðÿëîñü ñìåùåíèå ðàìàíîâ�ñêîé ÷àñòîòû !0=1585 ñì�1 ïðè èçìåíåíèè êîíöåí�òðàöèè íîñèòåëåé â èíòåðâàëå 1011�6 �1012 ñì�2. Ýòîñìåùåíèå (îêîëî 5 ñì�1) îêàçàëîñü â îñíîâíîì ïðî�ïîðöèîíàëüíûì õèìè÷åñêîìó ïîòåíöèàëó ñ êîý��è�öèåíòîì ïðîïîðöèîíàëüíîñòè 4:39�10�3, ÷òî ñîîòâåò�ñòâóåò îöåíêå (28). Çàìåòèì, ÷òî ïðè êîíöåíòðàöèèíîñèòåëåé 1012 ñì�2 óäâîåííûé õèìè÷åñêèé ïîòåí�öèàë 2� ñîâïàäàåò ñî çíà÷åíèåì ÷àñòîòû !0 èññëåäî�âàííîé ðàìàíîâñêîé ìîäû.Åùå îäíî ÿâëåíèå, â êîòîðîì íàáëþäàëîñü ýëåê�òðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå â ãðà�èòå, � òàê íà�çûâàåìàÿ êîíîâñêàÿ àíîìàëèÿ, ò. å. âëèÿíèå ýëåêò-ðîííîãî ïåðåõîäà íà ïîâåäåíèå îïòè÷åñêèõ âåòâåé.Êàê âèäíî íà ðèñ. 4, äèñïåðñèÿ îïòè÷åñêèõ âåòâåéâ òî÷êàõ � è K íå ïðîÿâëÿåò êàêèõ-ëèáî îñîáåí�íîñòåé, ïîñêîëüêó äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà íå èìå�åò çäåñü îñîáåííîñòåé. Îäíàêî ïðè âêëþ÷åíèè ýëåê�òðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ òàêèå îñîáåííîñòèïîÿâëÿþòñÿ. Îíè íàáëþäàëèñü è áûëè ðàññ÷èòàíûâ ðàáîòå [53℄, ïðè÷åì ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äå�îðìà�öèîííîãî ïîòåíöèàëà âû÷èñëÿëñÿ â ðàìêàõ �óíêöè�îíàëà ïëîòíîñòè. Îêàçàëîñü, ÷òî â îêðåñòíîñòè óêà�çàííûõ òî÷åê ó �îíîííûõ âåòâåé ïîÿâëÿåòñÿ îñîáåí�íîñòü â âèäå êèíêà � ëèíåéíîãî ïîâåäåíèÿ ñ îáåèõ

ñòîðîí îò êàæäîé èç òî÷åê � è K, à òàêæå âûïóê�ëîñòü (overbanding) âäîëü ëèíèè ��K.Âëèÿíèå ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íàòåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü ñîïðîòèâëåíèÿ ãðà�å�íà è ãðà�åíîâîãî áèñëîÿ (ïðîïîðöèîíàëüíóþ òåìïå�ðàòóðå) ðàññìàòðèâàëîñü â ðàáîòàõ [54�56℄ ñ ïîìî�ùüþ êâàçèêëàññè÷åñêîãî êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÊ íàñòîÿùåìó âðåìåíè ïîëó÷åíà îáøèðíàÿ èí��îðìàöèÿ î �îíîííîì ñïåêòðå ãðà�åíà. Èìåþùèå�ñÿ òðóäíîñòè ñâÿçàíû, îäíàêî, ñ îòñóòñòâèåì ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î ïîâåäåíèè èçãèáíûõ ìîä, èêàê ðàç îíè äîëæíû èçìåíèòüñÿ çàìåòíûì îáðàçîìïðè ïåðåõîäå îò ãðà�èòà ê ãðà�åíó. Ýòè íèçêî÷à�ñòîòíûå ìîäû èãðàþò îñíîâíóþ ðîëü â îïèñàíèèòðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ è âîçìîæíûõ �àçîâûõ ïåðå�õîäîâ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæ�êå �ÔÔÈ (ãðàíò �10-02-00193-a) è ÏðîãðàììûSCOPES (ãðàíò IZ73ZO�128026).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. K. S. Novoselov, A. K. Geim, S. V. Morozov et al.,S
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