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Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 25 àïðåëÿ 2008 ã .

Ìåòî äîì ìî ëåêó ëÿðíîé äèíàìèêè èññ ëåäó åòñ ÿ ïîâåäåíèå ê îìïëåê ñíîé (ïûëåâîé) ïëàçìû â óçêèõ ïëîñ-

êèõ òðåõìåðíûõ ê àíàëàõ â çàâèñèìîñòè îò âèäà ó äåð æèâàþùåãî ïîòåíöèàëà (ê îíôàéíìåíòà). Äèíàìèê à

ìèêðî÷àñòèö ðàññìàòðèâàåòñ ÿ â ðàìê àõ ëàíæ åâåíîâñê îãî òåðìîñòàòà, ïàðíîå âçàèìî äåéñòâèå ìåæäó çà-

ð ÿæ åííûìè ÷àñòèöàìè îïèñûâàåòñ ÿ ýêðàíèðîâàííûì êó ëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì (ïîòåíöèàëîì Þê àâû).

Ïî äðîáíî ïðîàíàëèçèðîâàíû îñîáåííîñòè êðèñòàëëèçàöèè ìèêðî÷àñòèö â çàâèñèìîñòè îò âèäà ê îíôàéí-

ìåíòà. Ïîê àçàíî, ÷òî ê îíôàéíìåíò ñèëüíî âëèÿåò íà êðèñòàëëèçàöèþ è ëîê àëüíûé ïîð ÿäîê ìèêðî÷àñòèö

â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå, â ÷àñòíîñòè, îáíàðóæ åíî ïî ÿâëåíèå íîâîé êâàçèêðèñòàëëè÷åñê îé ôàçû, èí-

äóöèðîâàííîé ê îíôàéíìåíòîì � æ åñòê îé ñòåíê îé. Èññ ëåäîâàíû ïåðåõ î äû ìåæäó ðàçëè÷íûìè òèïàìè

êðèñòàëëè÷åñê îé ðåøåòêè ïðè èçìåíåíèè øèðèíû ê àíàëà. Ñèëüíàÿ çàâèñèìîñòü ïîïåðå÷íîãî ïðîôè-

ëÿ ïëîòíîñòè ìèêðî÷àñòèö îò ñòðóêòóðíîãî ïàðàìåòðà (îòíîøåíèÿ ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòî ÿíèÿ ê äëèíå

ýêðàíèðîâàíèÿ) ïîçâî ëÿåò ëåãê î ìàíèïó ëèðîâàòü ïîòîê îì ìèêðî÷àñòèö â òàê îé ñèñòåìå.

PACS: 52.27.Lw, 61.20.Ja, 64.60.Cn

Â ïîñ ëåäíèå ãî äû çíà ÷èòåëüíî âûðîñ èíòåðåñ ê

ïðîöåññàì, ïðîèñ õ î äÿùèì â ïëàçìå, ñî äåð æ àùåé ìè•

êðî÷àñòèöû. Ò àêóþ ïëàçìó îáû÷íî íàçûâàþò ê îì•

ïëåê ñíîé èëè ïûëåâîé ïëàçìîé (ñì., íàïðèìåð, [1,

2]). Èíòåðåñ ê ïûëåâîé ïëàçìå îáó ñ ëîâëåí, ñ î äíîé

ñòîðîíû, åå øèðîê îé ðàñïðîñòðàíåííîñòüþ â ïðèðî•

äå. Ìåæçâåçäíûå îáëàê à, ã àçîïûëåâûå ñê îïëåíèÿ,

ïëàíåòíûå ê î ëüöà [3 ], àòìîñôåðû ê îìåò [4], èîíî•

ñôåðû è ìàãíèòîñôåðû ïëàíåò � âñå ýòè îáúåêòû

â òîé èëè èíîé ñòåïåíè ÿâëÿþòñ ÿ ê îìïëåê ñíîé ïëàç•

ìîé, ïðè ýòîì ïûëåâûå ÷àñòèöû ÷àñòî îê àçûâàþò

îïðåäåëÿþùåå âëèÿíèå íà ñîñòî ÿíèå ñèñòåìû, â ê î•

òîðîé îíè íàõ î äÿòñ ÿ. Íàïðèìåð, îáðàçóþùèåñ ÿ â çà•

ïûëåííîé õ î ëî äíîé âåð õíåé àòìîñôåðå Çåìëè ñåðå•

áðèñòûå îáëàê à [5�7] ÿâëÿþòñ ÿ ïûëåâûìè ñòðóêòó•

ðàìè, ê îòîðûå îïðåäåëÿþò èîíèçàöèîííûå ñâîéñòâà

ìåçîñôåðû. Ïðèñóòñòâèå ê îìåòíîé ïûëè â ìàãíèòî•

ñôåðå Þïèòåðà âîçìî æíî [8] ïðèâåëî ê óâåëè÷åíèþ

ÿðê îñòè ðàäèàöèîííûõ ïî ÿñîâ âî âðåìÿ (è ïîñ ëå)

*
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ñòî ëêíîâåíèÿ ñ ê îìåòîé Øóìåéê åðà � Ëåâè 9 â èþ ëå

1994 ã . [9 ].

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, íàáëþ äåíèå çà ïîâåäåíèåì

ê àæäîé îò äåëüíîé ìèêðî÷àñòèöû äàåò âîçìî æíîñòü

îïèñûâàòü ñâîéñòâà àíñàìáëÿ ïûëåâûõ ÷àñòèö íà

ñàìîì ïî äðîáíîì, êèíåòè÷åñê îì óðîâíå. Ýòî äåëà•

åò ïûëåâóþ ïëàçìó ïðèâëåê àòåëüíûì èíñòðóìåí•

òîì äëÿ èçó÷åíèÿ ðàçëè÷íûõ ôóíäàìåíò àëüíûõ ïðî•

áëåì ôèçèêè, íàïðèìåð, äëÿ èçó÷åíèÿ ôàçîâûõ ïå•

ðåõ î äîâ [10 , 11 ], äëÿ ïîíèìàíèÿ ïðèðî äû ãèäðî äè•

íàìè÷åñêèõ íåó ñòîé÷èâîñòåé [12 ], ñâîéñòâ âî ëí êðè•

ñò àëëèçàöèè [13 , 14 ] è äð.

Îäíîé èç ò àêèõ âàæíûõ ïðîáëåì ÿâëÿåòñ ÿ ïîâå•

äåíèå çàð ÿæ åííûõ ìèêðî/íàíî÷àñòèö â óçêèõ ê àíà•

ëàõ, ê îã äà ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòî ÿíèå ñîïîñò àâèìî ñ

øèðèíîé ê àíàëà; â ýòîì ñ ëó÷àå âëèÿíèå ñòåíîê íà

ñîñòî ÿíèå ìèêðî÷àñòèö ìî æ åò áûòü èñêëþ÷èòåëü•

íî âàæíûì. Ïîâåäåíèå àíñàìáëÿ âçàèìî äåéñòâóþ•

ùèõ ìåæäó ñîáîé ÷àñòèö â îãðàíè÷åííûõ ñèñòåìàõ,

ê îã äà î äèí èç ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøò àáîâ, õ àðàê•

òåðèçóþùèõ ñîñòî ÿíèå ñèñòåìû, ñîïîñò àâèì ñ ìåæ•

÷àñòè÷íûì ðàññòî ÿíèåì, ñò àëî ïðåäìåòîì èíòåíñèâ•

íûõ èññ ëåäîâàíèé â ïîñ ëåäíåå âðåìÿ [15 , 16 ] â ñâÿ•

çè ñ ìíîãî÷èñ ëåííûìè ïðèëî æ åíèÿìè â ôèçèê å íà•
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íî/ìèêðî æèäê îñòåé, ê î ëëîèäíûõ ìèêðî÷àñòèö, ê à•

ïèëëÿðíûõ ÿâëåíèé â íàíîïîðàõ [17 ], ôàçîâûõ ïå•

ðåõ î äîâ, èíäóöèðîâàííûõ ê îíôàéíìåíòîì, â ôèçè•

ê å ãðàíó ëèðîâàííûõ ñèñòåì [18 ] è äð. Êîìïëåê ñíàÿ

ïëàçìà ÿâëÿåòñ ÿ ó äîáíûì èíñòðóìåíòîì äëÿ èññ ëå•

äîâàíèÿ ïî äîáíûõ ÿâëåíèé [ 19 ; 20 ].

Îòìåòèì, ÷òî â ïîñ ëåäíèå ãî äû áûë äîñòèãíóò

áî ëüøîé ïðîãðåññ â ïîíèìàíèè ïîâåäåíèÿ ê î ëëîèä•

íûõ ÷àñòèö â óçêèõ ê àíàëàõ (íàïðèìåð, [ 21 ; 22 ]).

Ìíîãèå äàííûå íàáëþ äåíèé áûëè îáúÿñíåíû â ðàì•

ê àõ ìî äåëè òâåð äûõ øàðîâ. Îäíàê î, â îò ëè÷èå îò

ê î ëëîèäíîé, â ê îìïëåê ñíîé ïëàçìå õ àðàêòåðíîå ðàñ•

ñòî ÿíèå ìåæäó ìèêðî÷àñòèöàìè � çíà ÷èòåëüíî ïðå•

âûøàåò èõ ðàçìåð a . Â ýê ñïåðèìåíò àõ ñ ê îìïëåê ñíîé

ïëàçìîé îáû÷íî � � 100 ìêì, a � 1 ìêì, ÷òî ïðèâî•

äèò ê ð ÿäó îñîáåííîñòåé â ïîâåäåíèè îãðàíè÷åííîé

ê îìïëåê ñíîé ïëàçìû.

Â ëàáîðàòîðíûõ ó ñ ëîâèÿõ ê îìïëåê ñíóþ/ïûëå-

âóþ ïëàçìó òðàäèöèîííî ïî ëó÷àþò ïðè äîáàâëå•

íèè ìèêðî÷àñòèö â ñ ëàáîèîíèçèðîâàííóþ ã àçîðàç•

ð ÿäíóþ ïëàçìó èíåðòíûõ ã àçîâ ïîíèæ åííîãî äàâëå•

íèÿ. Ð åê îìáèíàöèÿ ý ëåêòðîíîâ è èîíîâ íà ïîâåð õíî•

ñòè ïûëåâûõ ÷àñòèö ïðèâî äèò ê èõ áûñòðîé çàð ÿäê å,

âåëè÷èíà çàð ÿäà çàâèñèò îò ðàçìåðà ÷àñòèöû è ïàðà•

ìåòðîâ ïëàçìû, íàïðèìåð, äëÿ òèïè÷íîãî ðàäèî÷à•

ñòîòíîãî ðàçð ÿäà â àðãîíå ìèêðîííàÿ ÷àñòèöà ïðè•

îáðåò àåò îòðèöàòåëüíûé çàð ÿä Z

d

=e � 10

3

, ã äå e �

çàð ÿä ý ëåêòðîíà. Ò àê îé âûñîêèé çàð ÿä ìèêðî÷àñòè•

öû ÷àñòî ïðèâî äèò ê ñèëüíîé íåèäåàëüíîñòè ïûëå•

âîé ê îìïîíåíòû, ê îòîðàÿ ìî æ åò íàõ î äèòüñ ÿ â øèðî•

ê îì äèàïàçîíå ôàçîâûõ ñîñòî ÿíèé: ïðî ÿâëÿòü ñåáÿ

ê àê ã àç, æèäê îñòü èëè êðèñò àëë. Êðèñò àëëè÷åñê îå

ñîñòî ÿíèå ïûëåâîé ê îìïîíåíòû ê îìïëåê ñíîé ïëàç•

ìû (ò àê íàçûâàåìûé ïëàçìåííûé êðèñò àëë) áûëî

ýê ñïåðèìåíò àëüíî îòêðûòî â 1994 ã . [ 23 ; 24 ], áó äó÷è

ïðåäñê àçàíî òåîðåòè÷åñêè â 1986 ã . [25].

Èç-çà áûñòðîé äèôôóçèè ý ëåêòðîíîâ íà ñòåí•

êè ðàçð ÿäíîé ê àìåðû öåíòðàëüíàÿ îáëàñòü ã àçîâî•

ãî ðàçð ÿäà çàð ÿæ åíà ïî ëî æèòåëüíî è ÿâëÿåòñ ÿ ïî•

òåíöèàëüíîé ÿìîé äëÿ îòðèöàòåëüíî çàð ÿæ åííûõ

ìèêðî÷àñòèö. Ïðîôèëü ó äåð æèâàþùåãî ïîòåíöèàëà

(ê îíôàéíìåíò à) �

c

âáëèçè öåíòðà ìî æíî ñ÷èò àòü

ïàðàáî ëè÷åñêèì: �

c

( x ) / ( x � x

c

)

2

, ã äå x

c

� öåíòð

ðàçð ÿäíîé îáëàñòè. Ó ãðàíèö, â ïðèý ëåêòðî äíîé îá•

ëàñòè ðàçð ÿäà, ý ëåêòðè÷åñê îå ïî ëå ðàñòåò çíà ÷è•

òåëüíî ñèëüíåå, ÷åì â öåíòðàëüíîé îáëàñòè, â ýòîì

ñ ëó÷àå ê îíôàéíìåíò áëèçîê ê æ åñòê îé ñòåíê å. Îò•

ìåòèì, ÷òî â ýê ñïåðèìåíò àõ ñ ê îìïëåê ñíîé ïëàçìîé

ïûëåâàÿ ê îìïîíåíò à ìî æ åò ó äåð æèâàòüñ ÿ â îáëàñòè

ðàçð ÿäà ê àê âíåøíèì ê îíôàéíìåíòîì, ò àê è ñàìîñî•

ã ëàñîâàííûì ý ëåêòðè÷åñêèì ïî ëåì, ê îòîðîå îïðåäå•

ëÿåòñ ÿ ðàñïðåäåëåíèåì çàð ÿæ åííûõ ìèêðî÷àñòèö â

ðàçð ÿäå.

Â ðàáîòå [19 ] áûëî ðàññìîòðåíî âëèÿíèå ê îí•

ôàéíìåíò à íà ðàâíîâåñíûå ê îíôèãóðàöèè ïûëåâîé

ê îìïîíåíòû ê îìïëåê ñíîé ïëàçìû (ïàðíîå âçàèìî•

äåéñòâèå ìåæäó ïûëèíê àìè îïèñûâàëîñü ýêðàíèðî•

âàííûì êó ëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì) â óçêèõ ê àíàëàõ

â äâóìåðíîé ãåîìåòðèè. Â ÷àñòíîñòè, áûëî ïîê àçà•

íî, ÷òî ê îíôàéíìåíò ñèëüíî âëèÿåò íà ëîê àëüíûé

ïîð ÿäîê ìèêðî÷àñòèö â ñèñòåìå, íàïðèìåð, íàëè•

÷èå ê îíôàéíìåíò à � æ åñòê îé ñòåíêè � èíäóöèðó•

åò ïåðåõ î ä ìèêðî÷àñòèö â ñòåê î ëüíîå ñîñòî ÿíèå ïðè

î õëàæäåíèè ñèñòåìû èç-çà ïîâûøåííîé ê îíöåíòðà•

öèè ìèêðî÷àñòèö ó ñòåíêè, â òî âðåìÿ ê àê äëÿ ïà•

ðàáî ëè÷åñê îãî ê îíôàéíìåíò à íàáëþ äàåòñ ÿ ïëàçìåí•

íûé êðèñò àëë. Ýê ñïåðèìåíò àëüíî ëîê àëüíûé ïîð ÿ•

äîê ìèêðî÷àñòèö è ôîðìèðîâàíèå ñ ëîåâ èç ìèêðî÷à•

ñòèö, èíäóöèðîâàííîå ê îíôàéíìåíòîì, íàáëþ äàëñ ÿ

â ðàáîòå [26].

Â íàñòî ÿùåé ðàáîòå íàñ áó äåò èíòåðåñîâàòü, ã ëàâ•

íûì îáðàçîì, ëîê àëüíûé ïîð ÿäîê ìèêðî÷àñòèö â

òðåõìåðíûõ óçêèõ ê àíàëàõ äëÿ ðàçíûõ âèäîâ ó äåð•

æèâàþùåãî ïîòåíöèàëà: ïàðàáî ëè÷åñê îãî è æ åñòê îé

ñòåíêè. Ïàðíîå âçàèìî äåéñòâèå ìèêðî÷àñòèö îïè•

ñûâàåòñ ÿ, ê àê è â äâóìåðíîì ñ ëó÷àå, ýêðàíèðîâàí•

íûì êó ëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì (ïîòåíöèàëîì Äå•

áàÿ � Õþêê åëÿ èëè Þê àâû):

� ( r ) = ( Z

d

=r ) exp ( � r =�

D

) ;

ã äå r � ðàññòî ÿíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè, �

D

� õ àðàê•

òåðíàÿ äëèíà ýêðàíèðîâàíèÿ. Ïîñê î ëüêó èññ ëåäóþò•

ñ ÿ îñîáåííîñòè êðèñò àëëèçàöèè ïûëåâîé ïî äñèñòå•

ìû, ðàññìàòðèâàåìàÿ ê îìïëåê ñíàÿ ïëàçìà íàõ î äèò•

ñ ÿ â ñèëüíîñâÿçàííîì ñîñòî ÿíèè (strongly coupled).

Ýòî îçíà ÷àåò , ÷òî ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè ïûëåâîé

ïî äñèñòåìû

� = Z

2

d

exp( � � ) =T

d

� � 1 ;

ã äå T

d

� òåìïåðàòóðà ìèêðî÷àñòèö, � = � =�

D

�

ò àê íàçûâàåìûé ñòðóêòóðíûé ïàðàìåòð.

Ïîâåäåíèå àíñàìáëÿ ìèêðî÷àñòèö â óçêèõ 3 D -ê à-

íàëàõ èññ ëåäó åòñ ÿ ìåòî äîì ìî ëåêó ëÿðíîé äèíàìè•

êè. Äëÿ ïðîñòîòû ñ÷èò àåòñ ÿ, ÷òî âñå ìèêðî÷àñòèöû

èìåþò ôèê ñèðîâàííûé çàð ÿä Z

d

. Óðàâíåíèÿ äâèæ å•

íèÿ îò äåëüíîé ìèêðî÷àñòèöû èìåþò âèä

m
•

r

i

= � Z

d

r �

c

� Z

d

X

r � � m

_

r

i

+ L

i

: (1)

Ñëàã àåìûå â ïðàâîé ÷àñòè (1), ïîìèìî ý ëåêòðîñò àòè•

÷åñê îãî âçàèìî äåéñòâèÿ ÷àñòèö, îïèñûâàþò òîðìî•

æ åíèå ïûëåâûõ ÷àñòèö ïðè èõ ñòî ëêíîâåíèÿõ ñ íåé•

òðàëüíûìè àòîìàìè è ìî ëåêó ëàìè áóôåðíîãî ã àçà,
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y x

 

z

Ðèñ. 1. Ã åîìåòðèÿ ðàññìàòðèâàåìîé çàäà ÷è. Â íà ÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè N ìèêðî÷àñòèö ñ çàð ÿäîì Z

d

ñ ëó÷àé-

íûì îáðàçîì ðàñïðåäåëåíû â ïðîñòðàíñòâå ìåæäó äâóìÿ ïëîñê îñò ÿìè. Êîíôàéíìåíò îãðàíè÷èâàåò ê îîð äèíàòó z

ìèêðî÷àñòèöû: 0 � z � L

z

, â ïëoñê îñòè xy ÷àñòèöû ðàñïðåäåëåíû â îáëàñòè ( L

x

� L

y

: 0 � x , y � L

x;y

)

ñ ëó÷àéíóþ ñèëó L

i

Ëàíæ åâåíà (òåïëîâîé øóì, èíäó•

öèðîâàííûé íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè), îïðåäåëÿå•

ìóþ èç ñîîòíîøåíèÿ

h L

i

( t ) L

j

( t + � ) i = 2 
 mk

B

�

ij

� ( � )

ïðè ó ñ ëîâèè íó ëåâîãî ñðåäíåãî çíà ÷åíèÿ: h L

i

( t ) i = 0 ,

à ò àêæ å âçàèìî äåéñòâèå ìèêðî÷àñòèö ñ ïîòåíöèàëîì

�

c

ê îíôàéíìåíò à.

Ñèñòåìà (1) ðåøàëàñü äëÿ N = 16000 ìèêðî÷à•

ñòèö, ê îòîðûå â íà ÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè áûëè

ñ ëó÷àéíî ðàñïðåäåëåíû â óçê îì ê àíàëå. Ðèñóíîê 1

èëëþñòðèðó åò ãåîìåòðèþ ðàññìàòðèâàåìîé çàäà ÷è.

Êîíôàéíìåíò îãðàíè÷èâàåò ïî ëî æ åíèå ìèêðî÷à•

ñòèö âäî ëü îñè z ( 0 � z � L

z

), à â ïëoñê îñòè xy ÷àñ•

òèöû ðàñïî ëî æ åíû â îáëàñòè 0 � x; y � L

x;y

. Íà áî•

ê îâûõ ãðàíÿõ ( x = f 0 ; L

x

g ; y = f 0 ; L

y

g ) èñïî ëüçîâà•

ëèñü ïåðèî äè÷åñêèå ãðàíè÷íûå ó ñ ëîâèÿ. Ð àññìàòðè•

âàëèñü äâà âàðèàíò à ê îíôàéíìåíò à, ê îòîðûé ÿâëÿë•

ñ ÿ ëèáî ïàðàáî ëè÷åñêèì �

c

( z ) / ( z � L

z

= 2)

2

, ëèáî

æ åñòê îé óïðóãîé ñòåíê îé ( �

c

( z ) / exp(( z � L

z

) = �

w

)

ïðè z > L

z

è �

c

( z ) / exp( � z = �

w

) äëÿ z < 0 , ã äå ïðî•

ñòðàíñòâåííûé ìàñøò àá �

w

îïðåäåëÿåò æ åñòê îñòü

ñòåíêè; â íàñòî ÿùèõ ðàñ÷åò àõ èñïî ëüçîâàëàñü âåëè•

÷èíà �

w

� � = 3 ).

Èçâåñòíî, ÷òî â òåðìî äèíàìè÷åñê îì ïðåäåëå

íåîãðàíè÷åííàÿ ñèñòåìà ÷àñòèö, ïàðíîå âçàèìî äåé•

ñòâèå ê îòîðûõ îïèñûâàåòñ ÿ ïîòåíöèàëîì Þê àâû, â

çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè � è ñòðóê•

òóðíîãî ïàðàìåòðà � ìî æ åò èìåòü êðèñò àëëè÷åñêóþ

ðåøåòêó òî ëüê î äâóõ òèïîâ: ãðàíåöåíòðèðîâàííóþ

êóáè÷åñêóþ (fcc) (äëÿ áî ëüøèõ � ) è îáúeìíîöåí•

òðèðîâàííóþ êóáè÷åñêóþ (bcc) (äëÿ ìàëûõ � ) (ñì.,

íàïðèìåð, [2]). Â íåðàâíîâåñíîé ñèñòåìå ìèêðî÷à•

ñòèö Þê àâû ÷àñòî îáðàçóþòñ ÿ äî ëãî æèâóùàÿ ìå•

ò àñò àáèëüíàÿ ôàçà ñ ãåê ñàãîíàëüíîé ïëîòíîóïàê î•

âàííîé êðèñò àëëè÷åñê îé ðåøåòê îé (hcp) (ñì., íàïðè•

ìåð, [ 14 ; 20 ]). Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ýíåðãèè îáðàçî•

âàíèÿ ôàç hcp è fcc î÷åíü áëèçêè [27 ]. Äëÿ èäåíòèôè•

ê àöèè fcc/hcp/bcc-òèïîâ ðåøåòêè äîñò àòî÷íî çíàòü

ïî ëî æ åíèå òðåõ ABC áëèçëåæ àùèõ ñ ëîåâ êðèñò àë•

ëà. Â ýòîì ñ ëó÷àå òèï îáðàçîâàâøåéñ ÿ êðèñò àëëè•

÷åñê îé ðåøåòêè ìî æ åò áûòü îïðåäåëåí âèçó àëüíî.

Ïîýòîìó äëÿ íàã ëÿäíîñòè â íàñòî ÿùåé ðàáîòå ðàñ•

ñìàòðèâàåòñ ÿ ïîâåäåíèå ñèñòåìû Þê àâû, ê îòîðàÿ

íà ñò àäèè ó ñò àíîâëåíèÿ ñîñòîèò èç òðåõ ñ ëîåâ. Íåê î•

òîðûå ðåçó ëü ò àòû ìî äåëèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ ñèñòå•

ìû Þê àâû â óçêèõ ê àíàëàõ äëÿ ðàçíûõ âèäîâ ê îí•

ôàéíìåíò à ïðåäñò àâëåíû íèæ å. Ïàðàìåòðû ìî äåëè•

ðó åìîé ñèñòåìû Þê àâû: ðàçìåð è çàð ÿä ìèêðî÷à•

ñòèöû a � 1 ìêì, Z

d

=e � 3 � 10

3

, � � 2 �3, ïëîòíîñòü

íåéòðàëüíîãî ã àçà �

g

� 10

� 7

ã/ñì

3

.

Íà ðèñ. 2 ïðåäñò àâëåíî ðàñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè

÷àñòèö �

N

è èõ èíòåãðàëüíîå ÷èñ ëî N = N

tot

â ê àæäîì

ñ ëîå äëÿ òðåõ ñ ëîéíîé ñèñòåìû Þê àâû ïðè óìåíüøå•

íèè/óâåëè÷åíèè ðàññòî ÿíèÿ ìåæäó ñ ëî ÿìè äëÿ îáî•

èõ âèäîâ ê îíôàéíìåíò à. Ñæ àòèå ò àê îé ñèñòåìû (÷òî

ýêâèâàëåíòíî óìåíüøåíèþ ïàðàìåòðà � � � =� ) ïðè•

âî äèò â îïðåäåëåííûé ìîìåíò ê áèôóðê àöèè ïëîò•

íîñòè ìèêðî÷àñòèö è ôîðìèðîâàíèþ äâó ñ ëîéíîé ñè•

ñòåìû. Óâåëè÷åíèå æ å ðàññòî ÿíèÿ (óâåëè÷åíèå � )

ïðèâî äèò ê ôîðìèðîâàíèþ ÷åòûðåõ ñ ëîéíîé ñèñòå•

ìû. Ò àêèì îáðàçîì, òðåõ ñ ëîéíàÿ ñèñòåìà ìî æ åò ñó•

ùåñòâîâàòü (ïðè çàäàííûõ � è �

D

) òî ëüê î â îïðåäå•

ëåííîì äèàïàçîíå çíà ÷åíèé ïàðàìåòðà � (è ñîîòâåò•

ñòâåííî øèðèíû ê àíàëà L

z

).
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z
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N
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/
 

N
 

tot

 

10

 

Ð1
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Ð2
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0.3 0.6

 

z

 

r

 

N

 

0.45

0.30

0.15

3Ð4

3Ð2

 

á

N

 

/

 

N

 

tot

Ðèñ. 2. Îòíîñèòåëüíàÿ ïëîòíîñòü ìèêðî÷àñòèö �

N

â çàâèñèìîñòè îò áåçðàçìåðíîé ê îîð äèíàòû ~z � z =L

z

äëÿ äâóõ

òèïîâ ê îíôàéíìåíòà: ïàðàáî ëè÷åñê îãî ( a ) è æ åñòê îé óïðóãîé ñòåíêè ( á ), ïðè ðàçíûõ çíà ÷åíèÿõ L

z

(è ñîîòâåò-

ñòâåííî ïàðàìåòðà � ). Ð àñïðåäåëåíèÿ ìèêðî÷àñòèö ó ãðàíèö â ñ ëó÷àå á íå ïîê àçàíî: îíè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé óçêèå

ñèììåòðè÷íûå ñ ëîè ñ ðåçêèìè ãðàíèöàìè. Âûáðàííûå çíà ÷åíèÿ L

z

äåìîíñòðèðóþò ñîñòî ÿíèå ñèñòåìû ìèêðî÷àñòèö,

áëèçê îé ê áèôóðê àöèè, ê îã äà ñèñòåìà ñòàíîâèòñ ÿ ÷åòûðåõ ñ ëîéíîé (ïåðåõ î ä 3 � 4 , ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ), äâó ñ ëîéíîé (ïå-

ðåõ î ä 3 � 2 , ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ïðîìåæóòî÷íûé ñ ëó÷àé ñòàáèëüíîé òðåõ ñ ëîéíîé ñèñòåìû (øòðèõïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ).

Ò àêæ å ïðåäñòàâëåíû èíòåãðàëüíîå ÷èñ ëî ÷àñòèö N = N

tot

â ê àæäîì ñ ëîå è çàâèñèìîñòü N = N

tot

( ~ z ) äëÿ ïåðåõ î äîâ 3 � 4

( � ), 3 � 2 ( O ) è äëÿ ñòàáèëüíîé òðåõ ñ ëîéíîé ñèñòåìû ( � )

Èíòåðåñíûì ò àêæ å ïðåäñò àâëÿåòñ ÿ çíà ÷èòåëüíîå

èçìåíåíèå ïëîòíîñòè ÷àñòèö â ïîïåðå÷íîì íàïðàâëå•

íèè (âäî ëü z ) ïðè ïðèáëèæ åíèè ñèñòåìû ê òî÷ê àì

áèôóðê àöèè. Äëÿ îáîèõ âèäîâ ê îíôàéíìåíò à õ îðî•

øî âèäíî çàìåòíîå óìåíüøåíèå ïëîòíîñòè öåíòðàëü•

íîãî ñ ëî ÿ ïðè ñ æ àòèè ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû. Â

ñ ëó÷àå ê îíôàéíìåíò à â âèäå æ åñòê îé ñòåíêè öåí•

òðàëüíûé ñ ëîé ñî äåð æèò ìåíüøå ÷àñòèö, ÷åì ñ ëîè ó

ãðàíèöû [20 ]. Ïðè ñ æ àòèè ò àê îé ñèñòåìû ýò à ðàçíè•

öà óâåëè÷èâàåòñ ÿ, ïîñê î ëüêó ÷àñòèöû öåíòðàëüíîãî

ñ ëî ÿ ïîêèäàþò åãî (ñèñòåìà ãîòîâèòñ ÿ ñò àòü äâó ñ ëîé•

íîé). Ïðè ýòîì öåíòðàëüíûé ñ ëîé çàìåòíî ðàçìûâà•
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Ðèñ. 3. Êðèñòàëëèçàöèÿ ìèêðî÷àñòèö â óçê îì ê àíàëå â ñ ëó÷àå ïàðàáî ëè÷åñê îãî ê îíôàéíìåíòà ( à,á ) è ê îíôàéíìåí-

òà � æ åñòê îé ñòåíêè ( â,ã ). Öâåò ÷àñòèö çàâèñèò îò ê îîð äèíàòû z (ïåðâûé ñ ëîé ÷àñòèö � áåëûé, âòîðîé � ñåðûé, òðå-

òèé � ÷åðíûé). Ïðåäñòàâëåíû êâàçèñòàöèîíàðíûå òðåõ ñ ëîéíûå ê îíôèãóðàöèè ( à,â ) è áëèçêèå ê ïåðåõ î äó ñèñòåìû â

äâóõ ñ ëîéíîå ñîñòî ÿíèå ( á,ã ). Ïîê àçàíû äîìåíû ñ ðàçíûìè òèïàìè êðèñòàëëè÷åñê îé ðåøåòêè, âêëþ÷àÿ êâàçèêðèñòàë-

ëè÷åñêóþ (QC) ôàçó . Íà âñòàâê àõ � ïàðíûå ê îððåëÿöèîííûå ôóíêöèè g ( r = �) äëÿ ê àæäîãî ñ ëî ÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå

äàííîìó ðàñïðåäåëåíèþ ÷àñòèö. Öåíòðàëüíîìó ñ ëîþ ñîîòâåòñòâóþò ñïëîøíûå ëèíèè. Äëÿ âåð õíåãî è íèæíåãî ñ ëîåâ

(ïóíêòèðíûå ëèíèè) ïàðíûå ê îððåëÿöèîííûå ôóíêöèè ïðàêòè÷åñêè èäåíòè÷íû äëÿ îáîèõ âèäîâ ê îíôàéíìåíòà

åòñ ÿ è ÷èñ ëî ÷àñòèö â íåì ðåçê î óìåíüøàåòñ ÿ. Ïðè

ðàñøèðåíèè æ å ò àê îé òðåõ ñ ëîéíîé ñèñòåìû ïðîèñ õ î•

äèò ôîðìèðîâàíèå ÷åòûðåõ ñ ëîåâ, ïðè÷åì ñóììàð•

íîå ÷èñ ëî ÷àñòèö â äâóõ íîâûõ öåíòðàëüíûõ ñ ëî ÿõ

ñ ëàáî îò ëè÷àåòñ ÿ îò ñò àáèëüíîãî ïðîìåæóòî÷íîãî

ñ ëó÷àÿ (ñì. ðèñ. 2 á ). Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî â ïðîöåñ•

ñå áèôóðê àöèè äâà íîâûõ ñ ëî ÿ ÷àñòèö ôîðìèðóþòñ ÿ

èç ÷àñòèö ñò àðîãî öåíòðàëüíîãî ñ ëî ÿ.

Â ñ ëó÷àå ïàðàáî ëè÷åñê îãî ê îíôàéíìåíò à öåí•

òðàëüíûé ñ ëîé ñî äåð æèò áî ëüøå ÷àñòèö, ÷åì ïîãðà•
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íè÷íûå ñ ëîè è òî æ å òåð ÿåò ÷àñòèöû ïðè ñ æ àòèè ñè•

ñòåìû (ñì. ðèñ. 2 a ). Â ýòîì ñ ëó÷àå ëåãê î ñîçäàòü

òðåõ ñ ëîéíóþ ñèñòåìó Þê àâû ñ î äèíàê îâûì ÷èñ ëîì

÷àñòèö â ê àæäîì ñ ëîå, à ïðè êðèñò àëëèçàöèè ò àê îé

ñèñòåìû ìî æíî ïî ëó÷èòü ñîâåðøåííûé ïëàçìåííûé

êðèñò àëë. Íà ðèñ. 3 ïðåäñò àâëåíî ïî ëî æ åíèå ìèêðî•

÷àñòèö äëÿ òðåõ ñ ëîéíîé ñèñòåìû Þê àâû â ñ ëó÷àå

ïàðàáî ëè÷åñê îãî ê îíôàéíìåíò à ( à,á ) è ê îíôàéíìåí•

ò à � æ åñòê îé ñòåíêè ( â,ã ). Óê àçàííûå âàðèàíòû ïî•

ê àçûâàþò êâàçèñò àöèîíàðíóþ êðèñò àëëè÷åñêóþ ôà•

çó ñèñòåìû Þê àâû ïðè çíà ÷åíèè ïàðàìåòðà íåèäå•

àëüíîñòè � � 10

4

. Âî âñåõ ñ ëó÷àÿõ öâåò ÷àñòèöû

ñîîòâåòñòâó åò îïðåäåëåííîìó ñ ëîþ (èëè ê îîð äèíàòå

÷àñòèöû z ). Ðèñóíêè 3 à,â ñîîòâåòñòâóþò ïðîìåæó•

òî÷íûì ðàñïðåäåëåíèÿì ïëîòíîñòè (ñïëîøíûå ëè•

íèè íà ðèñ. 2), à ðèñ. 2 á,ã ïîê àçûâàþò ïðèáëèæ åíèå

ñèñòåìû ê ïåðåõ î äó 3�2 äëÿ äâóõ ðàññìîòðåííûõ âè•

äîâ ê îíôàéíìåíò à.

Âèäíî, ÷òî ïàðàáî ëè÷åñêèé ê îíôàéíìåíò ïðè•

âî äèò â îñíîâíîì ê îáðàçîâàíèþ êðèñò àëëèòîâ ñ

ðàñïî ëî æ åíèåì ñ ëîåâ ABA (òðåòèé ñ ëîé ýêðàíèðî•

âàí ïåðâûì), ÷òî õ àðàêòåðíî äëÿ ôàçû hcp èëè bcc

(ðèñ. 3 a ). Îòíîñèòåëüíî íåáî ëüøîå ÷èñ ëî êëàñòåðîâ

( � 1 %) îáëàäàåò èê îñàý äðè÷åñê îé ñèììåòðèåé; ìè•

êðî÷àñòèöà èç öåíòðàëüíîãî ñ ëî ÿ èìååò 5 ñîñåäåé

ó ãðàíèöû ñèñòåìû. Ïðè ïðèáëèæ åíèè ò àê îé ñèñòå•

ìû ê ïåðåõ î äó 3�2 (ðèñ. 3 á ) ãåê ñàãîíàëüíàÿ ðåøåò•

ê à (hcp) òðàíñôîðìèðó åòñ ÿ â êóáè÷åñêóþ (bcc/fcc),

ïðè ýòîì íàáëþ äàåòñ ÿ ïåðåõ î ä èç î äíîãî ñîñòî ÿíèÿ

òâåð äîãî òåëà â äðóãîå.

Â ñ ëó÷àå, åñ ëè ê îíôàéíìåíò � æ åñòê àÿ óïðóã àÿ

ñòåíê à (ðèñ. 3 â ), õ îðîøî âèäíû îáëàñòè ñ ðàñïî ëî æ å•

íèåì ñ ëîåâ ABA (÷òî õ àðàêòåðíî äëÿ hcp/bcc-ôàçû)

è ABC (âèäíû ÷àñòèöû òðåòüåãî ñ ëî ÿ). Çàìåòíàÿ

÷àñòü ïûëåâûõ ÷àñòèö èìååò ãðàíåöåíòðèðîâàííóþ

(fcc) êðèñò àëëè÷åñêóþ ðåøåòêó è ãåê ñàãîíàëüíóþ

ïëîòíîóïàê îâàííóþ (hcp). Î÷åíü èíòåðåñíûì ïðåä•

ñò àâëÿåòñ ÿ ïî ÿâëåíèå íîâîé êâàçèêðèñò àëëè÷åñê îé

(QC) ôàçû äëÿ ñ ëó÷àÿ ê îíôàéíìåíò à â âèäå æ åñò•

ê îé ñòåíêè [20]. Ïðè ñ æ àòèè ñèñòåìû (ðèñ. 3 ã ) êâà•

çèêðèñò àëëè÷åñê àÿ è ãåê ñàãîíàëüíûå ôàçû èñ÷åçà•

þò , îñò àþòñ ÿ òî ëüê î äîìåíû ñ êóáè÷åñê îé ðåøåòê îé

(fcc/bcc), ñ áî ëüøèì ÷èñ ëîì ëèíåéíûõ (sring-like) äå•

ôåêòîâ. Áî ëåå ïî äðîáíî òèïû êðèñò àëëè÷åñêèõ ðå•

øåòîê è ëîê àëüíûé ïîð ÿäîê â ðàññìàòðèâàåìûõ ñè•

ñòåìàõ áó äåò îáñóæäàòüñ ÿ íèæ å.

Íà âñò àâê àõ íà ðèñ. 3 ïðåäñò àâëåíû ïàðíûå ê îð•

ðåëÿöèîííûå ôóíêöèè g ( r ) , îïðåäåëÿåìûå ê àê

g ( r ) =

V

N

2

*

N

X

i

N

X

j 6= i

� ( r � r

ij

)

+

(2)

äëÿ ê àæäîãî ñ ëî ÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå äàííîìó ðàñ•

ïðåäåëåíèþ ÷àñòèö. Öåíòðàëüíîìó ñ ëîþ ñîîòâåò•

ñòâó åò ñïëîøíàÿ ëèíèÿ. Äëÿ âåð õíåãî è íèæíåãî

ñ ëîåâ (ïóíêòèðíûå ëèíèè) ïàðíûå ê îððåëÿöèîííûå

ôóíêöèè ïðàêòè÷åñêè èäåíòè÷íû äëÿ îáîèõ âèäîâ

ê îíôàéíìåíò à. Âèäíî ñèëüíîå âëèÿíèå ê îíôàéíìåí•

ò à íà g ( r ) è çàìåòíîå îáåäíåíèå öåíòðàëüíîãî ñ ëî ÿ

ïðè ñ æ àòèè ñèñòåìû (îñîáåííî ÿðê î ýòîò ýôôåêò íà•

áëþ äàåòñ ÿ â ñ ëó÷àå ê îíôàéíìåíò à æ åñòê îé ñòåíêè).

Ò àêèì îáðàçîì, èç ðàññìîòðåííûõ îñîáåííîñòåé

ïîâåäåíèÿ ìèêðî÷àñòèö â óçêèõ ê àíàëàõ ñ ëåäó åò

âàæíûé âûâî ä: ïî ÿâëÿåòñ ÿ âîçìî æíîñòü ìàíèïó ëè•

ðîâàòü ïëîòíîñòüþ çàð ÿæ åííûõ ìèêðî÷àñòèö è ðàñ•

ïðåäåëåíèåì ìèêðî÷àñòèö ïî ñ ëî ÿì (à çíà ÷èò , è ðàñ•

ïðåäåëåíèåì äåôåêòîâ â ñèñòåìå), ïðîñòî ìåíÿÿ ðàñ•

ñòî ÿíèå ìåæäó ãðàíèöàìè ñèñòåìû (èëè âàðüèðó ÿ

ñòðóêòóðíûé ïàðàìåòð � ).

Ïðè êðèñò àëëèçàöèè ìèêðî÷àñòèö â óçêèõ ê àíà•

ëàõ ÷àñòî î÷åíü âàæíî çíàòü òèï îáðàçó åìîé êðè•

ñò àëëè÷åñê îé ðåøåòêè. Äëÿ åãî îïðåäåëåíèÿ ó äîáíî

èñïî ëüçîâàòü ìåòî ä ëîê àëüíûõ âðàùàòåëüíûõ èíâà•

ðèàíòîâ [28 ]. Â ðàìê àõ ýòîãî ïî äõ î äà äëÿ ê àæäîé

i -é ÷àñòèöû ñíà ÷àëà îïðåäåëÿþòñ ÿ N

b

( i ) áëèæ àéøèx

ñîñåäeé, äëÿ íàõ î æäåíèÿ ê îòîðûõ îáû÷íî èñïî ëüçó•

þòñ ÿ ìåòî äû ñèìïëåê ñîâ Äåëîíå è ÿ÷ååê Âîðîíîãî,

ïðè ýòîì N

b

îáû÷íî íå ïðåâûøàåò ÷èñ ëî

N

m

�

4

3

� r

3

m

N

V

;

ã äå V ; N � îáúåì è ïî ëíîå ÷èñ ëî ÷àñòèö â ñèñòåìå,

r

m

� ðàññòî ÿíèå äî ïåðâîãî ìèíèìóìà ïàðíîé ê îð•

ðåëÿöèîííîé ôóíêöèè g ( r ) . Âåêòîðû r

ij

, ñîåäèíÿþ•

ùèå ÷àñòèöó i ñ áëèæ àéøèìè ñîñåäÿìè ( j =1, N

b

),

ïîçâî ëÿþò îïðåäåëèòü ëîê àëüíûé îðèåíò àöèîííûé

ïàðàìåòð q

lm

( i ) äëÿ ê àæäîé ìèêðî÷àñòèöû:

q

lm

( i ) =

1

N

b

( i )

N

b

( i )

X

j =1

Y

lm

( �

j

; �

j

) ; (3)

ã äå Y

lm

( � ; � ) � ñôåðè÷åñêèå ã àðìîíèêè, � ; � � óã•

ëîâûå ê îîð äèíàòû j -é ÷àñòèöû, îïðåäåëÿåìûå âåê•

òîðîì r

ij

. Èñïî ëüçó ÿ çíà ÷åíèÿ q

lm

( i ) , ê îòîðûå çàâè•

ñ ÿò îò âûáîðà ñèñòåìû ê îîð äèíàò , (è ïîýòîìó ÿâëÿ•

þòñ ÿ ìàëîïðèãî äíûìè ñ òî÷êè çðåíèÿ îïðåäåëåíèÿ

ëîê àëüíîãî îðèåíò àöèîííîãî ïîð ÿäê à) äëÿ ê àæäîé

ìèêðî÷àñòèöû ìî æíî âû÷èñ ëèòü âðàùàòåëüíûå èí•

âàðèàíòû âòîðîãî q

l

( i ) è òðåòüåãî w

l

( i ) ðî äîâ:

q

l

( i ) =

 

4 �

(2 l + 1)

m = l

X

m = � l

j q

lm

( i ) j

2

!

1 = 2

; (4)
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q

 

4

 

0.30

Ðèñ. 4. Ëîê àëüíûå âðàùàòåëüíûå èíâàðèàíòû q

4

, q

6

äëÿ ìèêðî÷àñòèö öåíòðàëüíîãî ñ ëî ÿ ïî äàííûì, ïðåäñòàâëåí-

íûì íà ðèñ. 3. Ïàðàáî ëè÷åñêèé ê îíôàéíìåíò ( à,á ), æ åñòê àÿ ñòåíê à ( â,ã ). Öâåò ÷àñòèöû çàâèñèò îò âåëè÷èíû w

4
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w

l

( i ) =

X

m

1

;m

2

;m

3

m

1

+ m

2

+ m

3

=0

 

l l l

m

1

m

2

m

3

!

�

� q

lm

1

( i ) q

lm

2

( i ) q

lm

3

( i ) ; (5)

ã äå

 

l l l

m

1

m

2

m

3

!

� âèãíåðîâñêèå 3 j -ñèìâî ëû,

ïðè÷åì â ïîñ ëåäíåì óðàâíåíèè ñóììèðîâàíèå ïðî•

âî äèòñ ÿ ïî âñåì èíäåê ñàì m

i

= � l ; : : : ; l , ê îòîðûå

ó äîâëåòâîð ÿþò ó ñ ëîâèþ m

1

+ m

2

+ m

3

= 0 . Âàæíî

îòìåòèòü, ÷òî ê àæäûé òèï êðèñò àëëè÷åñê îé ðåøåò•

êè èìååò ñâîé óíèê àëüíûé íàáîð q

l

è w

l

. Ýòî äà•

åò âîçìî æíîñòü îïðåäåëèòü íàáëþ äàåìóþ êðèñò àë•

ëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó , ñðàâíèâàÿ åå çíà ÷åíèÿ q

l

, w

l

ñ

âåëè÷èíàìè q

id

l

, w

id

l

äëÿ èäåàëüíûõ ðåøåòîê.

Äëÿ èäåíòèôèê àöèè êðèñò àëëè÷åñê îé ñòðóêòó•

ðû îáû÷íî èñïî ëüçóþò âðàùàòåëüíûå èíâàðèàí•

òû q

4

, q

6

âòîðîãî ðî äà è w

4

, w

6

òðåòüåãî ðî äà

(ñì., íàïðèìåð, [28 , 29 ]), ê îòîðûå äëÿ ñîâåðøåí•

íûõ êðèñò àëëîâ fcc/hcp/ico/bcc äîñò àòî÷íî ëåãê î

âû÷èñ ëÿþòñ ÿ. Äëÿ fcc/hcp/ico ÷èñ ëî áëèæ àéøèõ

ñîñåäåé N

b

= 12 è óê àçàííûå èíâàðèàíòû ðàâ•

íû ñîîòâåòñòâåííî äëÿ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè•

÷åñê îé ðåøåòêè (fcc): q

f cc

4

= 0 : 1909 , q

f cc

6

= 0 : 5745 ,

w

f cc

4

= � 0 : 1593 , w

f cc

6

= � 0 : 01316 ; äëÿ ãåê ñàãî•

íàëüíîé ïëîòíîóïàê îâàííîé (hcp): q

hcp

4

= 0 : 0972 ,

q

hcp

6

= 0 : 4847 , w

hcp

4

= 0 : 1341 , w

hcp

6

= � 0 : 01244 ;

äëÿ èê îñàý äðè÷åñê îé (ico): q

ico

4

= 0 , q

ico

6

= 0 : 6633 ,

w

ico

4

= � 0 : 1593 , w

ico

6

= � 0 : 1697 .

Áî ëüøèå çíà ÷åíèÿ ïàðàìåòðà q

cr

6

äëÿ âñåõ

ðàññìîòðåííûõ òèïîâ êðèñò àëëè÷åñê îé ðåøåòêè

ïîçâî ëÿþò èçó÷àòü íà ÷àëüíûå ñò àäèè íóêëåà•

öèè/êðèñò àëëèçàöèè â ðàçëè÷íûõ ñèñòåìàõ (ñì.,

íàïðèìåð, [29 ]). Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ñ ëàáîê îððåëè•

ðîâàííîé ñèñòåìû ÷àñòèö (ã àç/æèäê îñòü) ñðåäíåå

çíà ÷åíèå h q

6

i � N

� 1 = 2

b

è çíà ÷èòåëüíî ìåíüøå q

cr

6

;

íàïðèìåð, äëÿ N

b

= 12 âåëè÷èíà h q

6

i � 0 : 29 .

Äëÿ îáúåìíî-öåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñê îé ðåøåò•

êè (bcc) â ñ ëó÷àå N

b

= 8 (ê îã äà ðàññìàòðèâàåìàÿ

êðèñò àëëè÷åñê àÿ ðåøåòê à ÿâëÿåòñ ÿ ïðîñòîé êóáè÷å•

ñê îé (simple cubic)), q

sc

4

= 0 : 5092 , q

sc

6

= 0 : 6285 ,

w

sc

4

= � 0 : 1593 , w

sc

6

= 0 : 1316 . Äëÿ îïðåäåëåíèÿ êëàñ•

òåðîâ bcc ÷àñòî áûâàåò âàæíûì ïî ëî æ åíèå âòîðîé

îáî ëî÷êè, íàõ î äÿùåéñ ÿ íà íåáî ëüøîì ðàññòî ÿíèè

( (2 =

p

3 � 1)� � 0 : 15� ) îò ïåðâîé. Â ýòîì ñ ëó÷àå

N

b

= 14 è q

bcc

4

= 0 : 0363 , q

bcc

6

= 0 : 510 , w

bcc

4

= 0 : 1593 ,

w

bcc

6

= 0 : 01316 . Ìû ïðèâî äèì çíà ÷åíèÿ q

l

; w

l

äëÿ

ðàçíûõ ðåøåòîê, íåñìîòð ÿ íà òî ÷òî ò àêèå äàííûå

áûëè ÷àñòè÷íî îïóáëèê îâàíû óæ å â ïèîíåðñê îé ðà•

áîòå [28 ]. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ÷àñòî â ëèòåðà•

òóðå ïðèâî äÿòñ ÿ îøèáî÷íûå âåëè÷èíû äëÿ q

l

; w

l

.

Íà ðèñ. 4 ïðåäñò àâëåíî ðàñïðåäåëåíèå ëîê àëüíûõ
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q
 

6

Ðèñ. 5. Âàðèàöèè ëîê àëüíûõ âðàùàòåëüíûõ èíâà-

ðèàíòîâ ðàçëè÷íûõ òèïîâ êðèñòàëëè÷åñê îé ðåøåò-

êè (äëÿ fcc/hcp/ico ó÷èòûâàëèñü 12 áëèæ àéøèõ ñî-

ñåäåé, äëÿ bcc � 8 ) ïðè ðàçëè÷íûõ äåôîðìàöè-

ÿõ: ñ æ àòèÿ/ðàñò ÿæ åíèÿ (C), ñ äâèãà (S) è êðó÷å-

íèÿ (T). Ò àêæ å ïîê àçàíû âðàùàòåëüíûå èíâàðèàí-

òû äëÿ fcc (âû÷èñ ëåííûå ïî 8 áëèæ àéøèì ñîñåäÿì)

è äëÿ bct � ê îìïðåññèîííîé ìî äèôèê àöèè bcc

âðàùàòåëüíûõ èíâàðèàíòîâ q

4

, q

6

, w

4

äëÿ ìèêðî÷à•

ñòèö (ïðåäñò àâëåííûõ íà ðèñ. 3) öåíòðàëüíîãî ñ ëî ÿ

â ñ ëó÷àå ïàðàáî ëè÷åñê îãî ê îíôàéíìåíò à ( à,á ) è ê îí-

ôàéíìåíò à â âèäå æ åñòê îé ñòåíêè ( â,ã ). Äëÿ ïàðà•

áî ëè÷åñê îãî ê îíôàéíìåíò à õ îðîøî âèäíû ïî÷òè ñî•

âåðøåííûå ôàçû hcp/fcc/bcc ( à ), à ò àêæ å èñ÷åçíî•

âåíèå ôàç hcp è fcc ïðè áèôóðê àöèè 3�2, ÷òî õ îðî•

øî ïî äòâåð æäàåòñ ÿ ðèñ. 3, íà ê îòîðîì ïðè ïåðåõ î•

äå 3�2 ïðåîáëàäàåò ôàçà bcc. Â ñ ëó÷àå ê îíôàéíìåí•

ò à � æ åñòê îé ñòåíêè õ îðîøî âèäíû ê îìïðåññèîííûå

òèïû ðåøåòêè fcc è hcp è ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâó•

åò ôàçà bcc ( â ), à ïðè ïðèáëèæ åíèè ê ïåðåõ î äó 3�2

îñò àþòñ ÿ íåáî ëüøèå êëàñòåðû èç ôàçû fcc/bcc ( ã ),

÷òî ò àêæ å âèäíî íà ðèñ. 3.

Êðèñò àëëè÷åñê àÿ ðåøåòê à ðåàëüíîãî ïëàçìåííî•

ãî êðèñò àëëà ïðàêòè÷åñêè âñåã äà èñê àæ åíà â ñèëó

ðàçëè÷íûõ ïðè÷èí, íàïðèìåð, ìåäëåííûé äðåéô ìè•

êðî÷àñòèö ìî æ åò áûòü ðàçëè÷íûì â ðàçíûõ îáëà•

ñò ÿõ êðèñò àëëà, ÷òî ìî æ åò ïðèâåñòè ê ñ äâèãîâûì

íàïð ÿæ åíèÿì, ê îòîðûå äåôîðìèðóþò îò äåëüíûå îá•

ëàñòè êðèñò àëëà. Âèõðåâîå äâèæ åíèå â ñèñòåìå ìî•

1066



ÆÝÒÔ, òîì 134 , âûï. 5 (11), 2008 Îñîáåííîñòè êðèñòàëëèçàöèè ê îìïëåê ñíîé ïëàçìû : : :

æ åò ïðèâåñòè ê òîðñèîííîìó èñê àæ åíèþ êðèñò àëëè•

÷åñê îé ðåøåòêè íà ìàñøò àáàõ, ñîïîñò àâèìûõ ñ � .

Êîðîòê îâî ëíîâûå àêó ñòè÷åñêèå âîçìóùåíèÿ ò àêæ å

ìîãóò äåôîðìèðîâàòü ïëàçìåííûé êðèñò àëë. Íàëè•

÷èå àíèçîòðîïèè â ïîòåíöèàëå ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàè•

ìî äåéñòâèÿ (ê îòîðàÿ âñåã äà åñòü â ïðèý ëåêòðî äíîé

îáëàñòè Â×-ðàçð ÿäà èç-çà íàëè÷èÿ èîííîãî ïîòîê à

íà ñòåíêè), à ò àêæ å äèïî ëü-äèïî ëüíîå âçàèìî äåé•

ñòâèå ìèêðî÷àñòèö ìîãóò ïðèâåñòè ê ïî ÿâëåíèþ äî•

ïî ëíèòåëüíûõ òèïîâ êðèñò àëëè÷åñê îé ðåøåòêè â ñè•

ñòåìå. Íàïðèìåð, ïîìèìî îáúåìíî-öåíòðèðîâàííîé

êóáè÷åñê îé ðåøåòêè ( a = b = c ) ìîãóò ôîðìèðîâàòü•

ñ ÿ ôàçû bct ( a = b 6= c ), bcî ( a 6= b , c 6= a , c 6= b ).

Â óçêèõ ê àíàëàõ, â çàâèñèìîñòè îò ê îíôàéíìåíò à,

âîçìî æíî îáðàçîâàíèå äåôîðìèðîâàííûõ êëàñòåðîâ

fcc/hcp. Ïîýòîìó ïðåäñò àâëÿþò èíòåðåñ âàðèàöèè

q

l

, w

l

ïðè ðàçëè÷íûõ äåôîðìàöèÿõ ñîâåðøåííûõ

êðèñò àëëè÷åñêèõ ðåøåòîê fcc/hcp/ico/bcc. Ò àê àÿ èí•

ôîðìàöèÿ ïðåäñò àâëåíà íà ðèñ. 5, íà ê îòîðîì ïîê à•

çàíû âàðèàöèè q

l

, w

l

íà ïëîñê îñòè q

4

q

6

ïðè ðàçëè÷•

íûõ ìàëûõ (ïðè ê îòîðûõ ÷àñòèöà íå ìåíÿåò ñâîèõ

áëèæ àéøèõ ñîñåäåé) èñê àæ åíèÿõ óê àçàííûõ ñîâåð•

øåííûõ ðåøåòîê: ïðè äåôîðìàöèÿõ ñ äâèã à, ðàñò ÿæ å•

íèÿ/ñ æ àòèÿ è êðó÷åíèÿ. Îòìåòèì, ÷òî ðàññìîòðåí•

íûå äåôîðìàöèè ïðèâî äÿò , ê àê ïðàâèëî, ê óìåíüøå•

íèþ ïàðàìåòðà q

6

äëÿ âñåõ òèïîâ êðèñò àëëè÷åñê îé

ðåøåòêè. Îòìåòèì ò àêæ å, ÷òî ëîê àëüíûå èíâàðèàí•

òû îñîáåííî ÷óâñòâèòåëüíû ê òîðñèîííîìó èñê àæ å•

íèþ ðåøåòêè è â ìåíüøåé ñòåïåíè � ê ñ äâèãîâûì è

ê îìïðåññèîííûì äåôîðìàöèÿì. Äàííûå ðèñ. 5 ïîç•

âî ëÿþò ëåãê î îáíàðóæèòü íà ðèñ. 4 â äåôîðìèðîâàí•

íûå ðàñò ÿæ åíèåì ðåøåòêè hcp/fcc è êâàçèêðèñò àë•

ëè÷åñêóþ ôàçó (ðåçó ëü ò àò òîðñèîííîãî èñê àæ åíèÿ

ðåøåòêè fcc/hcp).

Ò àêèì îáðàçîì, â íàñòî ÿùåé ðàáîòå, èñïî ëü•

çó ÿ ìåòî ä ìî ëåêó ëÿðíîé äèíàìèêè, èññ ëåäîâàëîñü

âëèÿíèå ó äåð æèâàþùåãî ïîòåíöèàëà (ê îíôàéíìåí•

ò à) íà êðèñò àëëèçàöèþ ñèñòåìû ÷àñòèö Þê àâû â

òðåõìåðíûõ óçêèõ ê àíàëàõ. Ð àññìîòðåíû ñ ëó÷àè

ê îíôàéíìåíò à � ïàðàáî ëè÷åñê îãî è æ åñòê îé ñòåí•

êè, ðåàëèçóþùèå ìî äåëè ¾ìÿãê îãî¿ è ¾æ åñòê îãî¿

ó äåð æèâàþùèõ ïîòåíöèàëîâ. Óê àçàííûå âèäû ê îí•

ôàéíìåíò à ïðèâî äÿò ê ðàçíîìó ïîâåäåíèþ ïëîò•

íîñòè ìèêðî÷àñòèö ó ãðàíèö, ÷òî, â ñâîþ î÷å•

ðåäü, îê àçûâàåò ñèëüíîå âëèÿíèå íà ëîê àëüíûé

ïîð ÿäîê è òèï êðèñò àëëè÷åñê îé ðåøåòêè â ò à•

ê îé ñèñòåìå. Ñæ àòèå/ðàñøèðåíèå ðàññìîòðåííîé

òðåõ ñ ëîéíîé ñèñòåìû Þê àâû ïðèâî äèò ê áèôóð•

ê àöèè ïîð ÿäê à è ôîðìèðîâàíèþ ñîîòâåòñòâåííî

äâóõ/÷åòûðåõ ñ ëîéíîé ñèñòåìû, ïðè ýòîì çíà ÷èòåëü•

íî ìåíÿåòñ ÿ ïëîòíîñòü ÷àñòèö è èõ ðàñïðåäåëåíèå ïî

ñ ëî ÿì â ïîïåðå÷íîì íàïðàâëåíèè, ÷òî ïîçâî ëÿåò ëåã•

ê î ìàíèïó ëèðîâàòü ïîòîê îì ìèêðî÷àñòèö â ò àê îé

ñèñòåìå, ÷òî, â ñâîþ î÷åðåäü, ìî æ åò áûòü èñêëþ÷è•

òåëüíî âàæíûì â íàíî/ìèêðîìåõ àíèê å è â ôèçèê å

íàíî/ìèêðî æèäê îñòåé.
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