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ÓËÓ×ØÅÍÍÀß ÌÎÄÅËÜ ËÎÊÀËÈÇÀÖÈÈ ÎÏÒÈ×ÅÑÊÈÕÔÎÍÎÍÎÂ Â ÍÀÍÎÊ�ÈÑÒÀËËÀÕ Ê�ÅÌÍÈßÂ. À. Âîëîäèí a;b*, Â. À. Ñà÷êîâ aÈíñòèòóò �èçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ èì. À. Â. �æàíîâàÑèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê630090, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿbÍîâîñèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò630090, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿÎìñêèé �èëèàë Èíñòèòóòà �èçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ èì. À. Â. �æàíîâàÑèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê644018, Îìñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 13 �åâðàëÿ 2012 ã.�àçâèòà ìîäåëü ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà íà �îíîíàõ, ëîêàëèçîâàííûõ â íàíî-êðèñòàëëàõ êðåìíèÿ, îñíîâàííàÿ íà õîðîøî èçâåñòíîì ïîäõîäå, ó÷èòûâàþùåì íåîïðåäåëåííîñòü êâàçè-èìïóëüñà �îíîíîâ, ëîêàëèçîâàííûõ â íàíîêðèñòàëëàõ. Ñóùåñòâåííîå óëó÷øåíèå ìîäåëè ñîñòîèò â òîì,÷òî ó÷èòûâàåòñÿ äèñïåðñèÿ �îíîíîâ íå òîëüêî ïî âåëè÷èíå êâàçèèìïóëüñà, íî è ïî íàïðàâëåíèþ. Çíà-÷èòåëüíîå óòî÷íåíèå ìîäåëè ñîñòîèò òàêæå â òîì, ÷òî äèñïåðñèÿ �îíîíîâ ðàññ÷èòûâàëàñü â õîðîøîàïðîáèðîâàííîé ìîäåëè Êèòèíãà, à íå àïïðîêñèìèðîâàëàñü ýìïèðè÷åñêèìè âûðàæåíèÿìè, êàê â èñïîëü-çóåìûõ ðàíåå ïîäõîäàõ. �àñ÷åòû, ñäåëàííûå ïî ïðåäñòàâëåííîé ìîäåëè, ïîçâîëÿþò òî÷íåå îïðåäåëÿòüðàçìåðû íàíîêðèñòàëëîâ êðåìíèÿ èç àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿñâåòà.DOI: 10.7868/S00444510130101001. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑîçäàíèå òâåðäîòåëüíûõ íàíîãåòåðîñòðóêòóð ñçàäàííûì ýëåêòðîííûì ñïåêòðîì ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé îòðàñëü �èçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ, íàçûâàåìóþâ àíãëîÿçû÷íîé ëèòåðàòóðå ¾band gap engineering¿.Âîçìîæíîñòü, âñëåäñòâèå ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿíîñèòåëåé çàðÿäà, óïðàâëÿåìî ìîäè�èöèðîâàòü îï�òè÷åñêèå è ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà íàíîñòðóêòóð âû�çûâàåò êàê �óíäàìåíòàëüíûé, òàê è ïðàêòè÷åñêèéèíòåðåñ [1℄. Ïîëóïðîâîäíèêîâûå íàíîêðèñòàëëû âøèðîêîçîííîé ìàòðèöå äèýëåêòðèêà âñëåäñòâèå ëî�êàëèçàöèè â íèõ ýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ �óíêöèé îá�ëàäàþò äèñêðåòíûì ýëåêòðîííûì ñïåêòðîì è ÿâëÿ�þòñÿ êâàíòîâûìè òî÷êàìè. Äèñêðåòíîñòü ýëåêòðîí�íîãî ñïåêòðà â íàíîêðèñòàëëàõ êðåìíèÿ â ìàòðè�öå äèîêñèäà êðåìíèÿ ïðîÿâëÿåòñÿ â âîçíèêíîâåíèèóçêèõ ïèêîâ �îòîëþìèíåñöåíöèè îäèíî÷íîãî íàíî�*E-mail: volodin�isp.ns.ru

êðèñòàëëà [2℄. Â òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâàõ íàíîñòðóê�òóð, ñîäåðæàùèõ áàðüåðû SiO2 ñ íàíîêðèñòàëëàìèêðåìíèÿ, ïðîÿâëÿþòñÿ ý��åêòû ðåçîíàíñíîãî òóí�íåëèðîâàíèÿ ñ ó÷àñòèåì äèñêðåòíûõ ýëåêòðîííûõóðîâíåé [3; 4℄. Ïîëóïðîâîäíèêîâûå íàíîêðèñòàëëûïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñâîåãî ðîäà èñêóññòâåííûå àòî�ìû, ïðè ýòîì èõ �ëóîðåñöåíòíûå [5℄ è ëþìèíåñ�öåíòíûå [6℄ ñâîéñòâà ìîæíî óïðàâëÿåìî âàðüèðî�âàòü. Êîëåáàòåëüíûé ñïåêòð êâàíòîâûõ òî÷åê òàê�æå îòëè÷àåòñÿ îò êîëåáàòåëüíîãî ñïåêòðà îáúåìíî�ãî ìàòåðèàëà è îïðåäåëÿåòñÿ èõ ñîñòàâîì, ðàçìåðà�ìè, �îðìîé, ìåõàíè÷åñêèìè íàïðÿæåíèÿìè. Ïîýòî�ìó èññëåäîâàíèå êîëåáàòåëüíîãî ñïåêòðà íàíîñòðóê�òóð ñ ïðèìåíåíèåì ñïåêòðîñêîïèè êîìáèíàöèîííî�ãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà (Ê�Ñ) øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿ äëÿàíàëèçà êâàíòîâûõ òî÷åê [7℄.Îòëè÷èÿ ñïåêòðà Ê�Ñ ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîãîêðåìíèÿ îò ñïåêòðà ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîãî êðåìíèÿáûëè ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæåíû áîëåå 30 ëåòíàçàä [8℄. Â ðàáîòå [8℄ àâòîðû îáúÿñíèëè ñäâèã èóøèðåíèå ïèêà Ê�Ñ îò îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ â íà�100



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013 Óëó÷øåííàÿ ìîäåëü ëîêàëèçàöèè îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ : : :íîêðèñòàëëàõ êðåìíèÿ îñëàáëåíèåì çàêîíà ñîõðàíå�íèÿ êâàçèèìïóëüñà âñëåäñòâèå óâåëè÷åíèÿ íåîïðåäå�ëåííîñòè ïî èìïóëüñó äëÿ êâàçè÷àñòèö â íàíîêðè�ñòàëëàõ. Ïðåäëîæåííàÿ ìîäåëü âïîñëåäñòâèè áûëàðàçâèòà â ðàáîòå [9℄, îáîáùåíà íà ñëó÷àé îäíîìåð�íûõ îáúåêòîâ (êâàíòîâûõ ïðîâîëîê). Â ðàáîòå [9℄âïåðâûå îáñóæäàëñÿ âîïðîñ î çàâèñèìîñòè ðàññ÷è�òàííûõ ñïåêòðîâ Ê�Ñ îò �óíêöèè, îïèñûâàþùåéñòåïåíü ëîêàëèçàöèè �îíîíîâ, ò. å. îò ¾îãèáàþùåé¿�óíêöèè àìïëèòóä ñìåùåíèÿ àòîìîâ â íàíîêðèñòàë�ëå. Â êà÷åñòâå òàêîé �óíêöèè äëÿ íàíîêðèñòàëëîâøàðîîáðàçíîé �îðìû àâòîðû ïðåäëàãàëè óáûâàþ�ùèå ïðè óâåëè÷åíèè ðàäèóñà �óíêöèè: 1) �óíêöèÿ�àóññà; 2) óáûâàþùàÿ ýêñïîíåíòà; 3) �óíêöèÿf � sin(2�r=L)r ïðè r � L=2;f = 0 ïðè r > L=2;ãäå L � äèàìåòð íàíîêðèñòàëëà. Ïðåäëîæåííàÿ ìî�äåëü íàçûâàåòñÿ ìîäåëüþ ëîêàëèçàöèè �îíîíîâ èëèphonon onfinement model (PCM). Íåñìîòðÿ íà ÿñ�íîñòü è ïðîñòîòó ìîäåëè, îíà äî íàñòîÿùåãî âðåìå�íè ñîâåðøåíñòâóåòñÿ [10�15℄. Îäíàêî âñå óëó÷øåíèÿñâÿçàíû ñ îïòèìèçàöèåé ¾îãèáàþùåé¿ �óíêöèè ñìå�ùåíèÿ àòîìîâ â íàíîêðèñòàëëå, à âîïðîñû î âëèÿíèèäèñïåðñèè �îíîíîâ, î âêëàäå �îíîíîâ ñ ðàçëè÷íîéïîëÿðèçàöèåé (ïðîäîëüíîé ëèáî ïîïåðå÷íîé) ïðàê�òè÷åñêè íå ðàññìàòðèâàþòñÿ. Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïî�ñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ äàííûõ âîïðîñîâ.2. ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÂ ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå äëÿ ïðîâåðêè àäåêâàò�íîñòè ìîäåëè ïðîâîäèëñÿ ñðàâíèòåëüíûé àíàëèçðàññ÷èòàííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ Ê�Ñ.Âñå ñïåêòðû ðåãèñòðèðîâàëèñü â ãåîìåòðèè îáðàò�íîãî ðàññåÿíèÿ ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ïðè âîç�áóæäåíèè ëèíèåé àðãîíîâîãî ëàçåðà 514.5 íì. Ïà�äàþùèé ñâåò áûë ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàí, àíàëèç ïî�ëÿðèçàöèè ðàññåÿííîãî ñâåòà íå ïðîâîäèëñÿ. Ñïåê�òðàëüíîå ðàçðåøåíèå ñîñòàâëÿëî çíà÷åíèå íå õó�æå 1.5 ñì�1. Â êà÷åñòâå äåòåêòîðà èñïîëüçîâàëàñüêðåìíèåâàÿ ìàòðèöà �îòîïðèåìíèêîâ, îõëàæäàå�ìàÿ æèäêèì àçîòîì. Ïðèìåíÿëàñü ïðèñòàâêà äëÿìèêðîñêîïè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé Ê�Ñ íà áàçå ìè�êðîñêîïà Olympus. Ìîùíîñòü ëàçåðíîãî ïó÷êà, äî�õîäÿùåãî äî îáðàçöà, ñîñòàâëÿëà 3�4 ìÂò. Äëÿ òî�ãî ÷òîáû èçáåæàòü íàãðåâà ñòðóêòóð ïîä äåéñòâèåìëàçåðíîãî ïó÷êà, îáðàçåö ïîìåùàëñÿ ÷óòü íèæå �î�êóñà è ðàçìåð ïÿòíà ñîñòàâëÿë 30 ìêì. Èñïîëüçî�âàëîñü îáîðóäîâàíèå íàó÷íî-îáðàçîâàòåëüíîãî êîì�ïëåêñà ¾Íàíîñèñòåìû è ñîâðåìåííûå ìàòåðèàëû¿

Í�Ó � ñïåêòðîìåòð T64000 ïðîèçâîäñòâà HoribaJobin Yvon.Ïëåíêè, ñîäåðæàùèå íàíîêðèñòàëëû êðåìíèÿ,áûëè ïîëó÷åíû â ðåçóëüòàòå êðèñòàëëèçàöèè àìîð��íûõ ïëåíîê êðåìíèÿ è íåñòåõèîìåòðè÷åñêèõ íèòðè�äîâ è îêñèäîâ êðåìíèÿ. Áîëåå ïîäðîáíî ïðîöåññ ïî�ëó÷åíèÿ ïëåíîê îïèñàí â ðàáîòàõ [16�20℄. Äëÿ èçìå�ðåíèÿ íàíîêðèñòàëëîâ êðåìíèÿ íåêîòîðûå ïëåíêèèññëåäîâàëèñü ñ ïðèìåíåíèåì âûñîêîðàçðåøàþùåéýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè (Â�ÝÌ). Èñïîëüçîâàëèñüýëåêòðîííûå ìèêðîñêîïû JEOL JSM-7001F è JEOLJEM-4000EX, ïðèíàäëåæàùèå öåíòðó êîëëåêòèâíî�ãî ïîëüçîâàíèÿ ÑÎ �ÀÍ ¾Íàíîñòðóêòóðû¿.3. �ÀÑ×ÅÒÛ3.1. Ìîäåëü ëîêàëèçàöèè �îíîíîâ âíàíîêðèñòàëëàõ êðåìíèÿ è êîìáèíàöèîííîåðàññåÿíèå ñâåòàÌîäåëü ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçàöèè �îíîíîâ[9�11℄ ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü ñïåêòð Ê�Ñ äëÿ íàíî�êðèñòàëëà ïðîèçâîëüíîãî ðàçìåðà. Èäåÿ ýòîé ìî�äåëè çàêëþ÷àåòñÿ â ñëåäóþùåì. Åñëè ðàññìàòðè�âàòü âîëíîâóþ �óíêöèþ �îíîíà, èìåþùåãî êâàçè�èìïóëüñ ~q0, òî â áåñêîíå÷íîì êðèñòàëëå îíà áóäåòèìåòü âèä áëîõîâñêîé �óíêöèè:�(q0; r) = u(r)eiq0�r; (1)ãäå u(r) � ïåðèîäè÷åñêàÿ �óíêöèÿ ñ ïåðèîäîì, ðàâ�íûì ïàðàìåòðó ðåøåòêè, q0 � âîëíîâîé âåêòîð.Åñëè �îíîí ëîêàëèçîâàí â íàíîêðèñòàëëå, òîåãî âîëíîâóþ �óíêöèþ 	(q0; r) ìîæíî ïðåäñòàâèòüâ âèäå ïðîèçâåäåíèÿ �óíêöèè �(q0; r) íà íåêîòî�ðóþ âåñîâóþ�óíêöèþW (r; L) (¾îãèáàþùóþ¿ �óíê�öèþ), èìåþùóþ õàðàêòåðíûé ðàçìåð, ðàâíûé L(ðàçìåð íàíîêðèñòàëëà):	(q0; r) =W (r; L)�(q0; r) = 	0(q0; r)u(r); (2)ãäå ââåäåíî îáîçíà÷åíèå	0(q0; r) =W (r; L)eiq0�r:Ôîíîí, òàêèì îáðàçîì, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âîëíîâîéïàêåò. Äàëåå îñíîâíàÿ èäåÿ çàêëþ÷àåòñÿ â ðàçëîæå�íèè �óíêöèè 	0(q0; r) íà ïëîñêèå âîëíû, ÷òî ìàòå�ìàòè÷åñêè ìîæíî çàïèñàòü â âèäå ïðåîáðàçîâàíèÿÔóðüå: 	0(q0; r) = Z C(q0;q)eiq�rdq: (3)Òàêèì îáðàçîì, âîëíîâóþ �óíêöèþ ëîêàëèçîâàí�íîãî â íàíîêðèñòàëëå �îíîíà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â101



Â. À. Âîëîäèí, Â. À. Ñà÷êîâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013âèäå ñóïåðïîçèöèè áëîõîâñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèéñâîáîäíûõ �îíîíîâ ñ ðàçëè÷íûìè âîëíîâûìè âåê�òîðàìè q. Ïðè ýòîì êàæäîå ñëàãàåìîå èìååò ñâîéêîý��èöèåíò C(q0;q). Äàííûé êîý��èöèåíò ÿâëÿ�åòñÿ �óðüå-îáðàçîì �óíêöèè 	0(q0; r). Ñëåäîâàòåëü�íî, âåðîÿòíîñòü îáíàðóæèòü â ýòîé ñóïåðïîçèöèè�îíîí ñ êâàçèèìïóëüñîì ~q ðàâíà jC(q0;q)j2.Âîëíîâîå ÷èñëî ïàäàþùåãî �îòîíà âèäèìîãîäèàïàçîíà (â íàøåì ñëó÷àå äëèíà âîëíû ñîñòàâëÿåò514.5 íì) íà òðè ïîðÿäêà ìåíüøå âîëíîâîãî ÷èñëàíà ãðàíèöå çîíû Áðèëëþýíà, ïîýòîìó q0 � 0. Åñ�ëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî âåðîÿòíîñòü Ê�Ñ (â ñòîêñî�âîì ïðîöåññå) íà �îíîíàõ, ëîêàëèçîâàííûõ â íàíî�êðèñòàëëå, ïðîïîðöèîíàëüíà ïðîèçâåäåíèþ âåðîÿò�íîñòè îáíàðóæåíèÿ �îíîíà ñ ñîîòâåòñòâóþùèì âîë�íîâûì âåêòîðîì è âåðîÿòíîñòè ðîæäåíèÿ �îíîíà ñ÷àñòîòîé !0, òîI(!) � Z jC(0;q)j2 n (!0(q)) + 1(! � !0(q))2 + (�=2)2 dq: (4)Çäåñü n (!0(q)) + 1 = 1exp (~!0(q)=kT )� 1 + 1� �àêòîð Áîçå �Ýéíøòåéíà, !0(q) � äèñïåðñèÿ �î�íîíà, � � øèðèíà íà ïîëóâûñîòå ñïåêòðà Ê�Ñ îòîäèíî÷íîé ìîäû [10�15℄.Îäíàêî àâòîðàìè ðàáîò [10�15℄ íå ó÷èòûâàëîñü,÷òî êîëåáàòåëüíûå ìîäû ñ ìåíüøåé ÷àñòîòîé áóäóòèìåòü á�îëüøóþ àìïëèòóäó êîëåáàíèé. Ñâÿçàíî ýòî ñòåì, ÷òî ýíåðãèÿ êîëåáàíèÿ, ðàâíàÿ ~!0, ïðîïîðöèî�íàëüíà ñðåäíåêâàäðàòè÷íîìó îòêëîíåíèþ àòîìà îòïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ hu2i, óìíîæåííîìó íà æåñò�êîñòü ñâÿçè k = m!02 (m � ìàññà àòîìà), ñëåäî�âàòåëüíî, hu2i / ~=!0 (�îðìóëà (2.26) â ìîíîãðà��èè [21℄). Ýòà ïîïðàâêà ìîæåò áûòü ñóùåñòâåííîé âñëó÷àå áîëüøîé äèñïåðñèè �îíîíîâ ïî ÷àñòîòå, ÷òîè èìååò ìåñòî â êðåìíèè, ãäå ÷àñòîòû îïòè÷åñêèõ�îíîíîâ ëåæàò â ïðåäåëàõ îò � 350 äî 520.6 ñì�1.Ïîýòîìó ïðàâèëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü Ê�Ñ çàïèñûâà�åòñÿ êàêI(!) � 1Z0 jC(0;q)j2 �� n (!0(q)) + 1!0(q)�(! � !0(q))2 + (�=2)2� dq: (5)Êàê óæå îòìå÷àëîñü âî Ââåäåíèè, â ðàáîòå [9℄â êà÷åñòâå ¾îãèáàþùèõ¿ �óíêöèé áûëè ïðåäëîæå�íû òðè âèäà �óíêöèé. Ôèçè÷åñêàÿ îáîñíîâàííîñòüâûáîðà íàèáîëåå ïðàâèëüíîé �óíêöèè áóäåò îáñó�æäàòüñÿ íèæå.
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�èñ. 1. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå (1, 2 ) è ðàññ÷èòàí-íûå (3, 4 ) ñïåêòðû Ê�Ñ: 1 � ìîíîêðèñòàëëè÷å-ñêèé êðåìíèé; 2 � íàíîêðèñòàëëû êðåìíèÿ â SiOx,ðàçìåð 7 íì; 3 � ðàñ÷åò, îãèáàþùàÿ �óíêöèÿf � sin(2�r=L)=r ïðè r � L=2 è f = 0 ïðè r > L=2,L � äèàìåòð íàíîêðèñòàëëà; 4 � ðàñ÷åò, îãèáàþ-ùàÿ � �óíêöèÿ �àóññà. Íà âñòàâêå � Â�ÝÌ-èçîá-ðàæåíèå íàíîêðèñòàëëîâ3.2. Ëîêàëèçàöèè �îíîíîâ â íàíîêðèñòàëëàõêðåìíèÿ: âëèÿíèå ãðàíè÷íûõ óñëîâèéÏðåäïîëîæèì, ÷òî íàíîêðèñòàëëû èìåþò øàðî�îáðàçíóþ �îðìó  äèàìåòðîì øàðà L, òîãäà ¾îãèáà�þùàÿ¿ �óíêöèÿ W (r; L) çàâèñèò òîëüêî îò ðàäèóñàr è íå çàâèñèò îò óãëîâ. Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî íàãðàíèöå íàíîêðèñòàëëà (r = L=2) àìïëèòóäà îãèáà�þùåé ìåíüøå àìïëèòóäû â öåíòðå íàíîêðèñòàëëà âe ðàç (e � ïîêàçàòåëü íàòóðàëüíîãî ëîãàðè�ìà),W (r; L) = exp(�4r2=L2);òî C(0;q) � exp��jqj2L216 � ; (6)jC(0;q)j2 � exp��q2L28 � :Åñëè âçÿòü ¾îãèáàþùóþ¿ �óíêöèþ â âèäåW (r; L) = sin(2�r=L)2�r=L ; r � L=2;W (r; L) = 0; r > L=2;òî jC(0; q)j2 � sin2(qL=2)(4�2 � q2L2)2 : (7)Âûÿñíèì, êàêàÿ �óíêöèÿ áîëåå àäåêâàòíî îïèñû�âàåò ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû Ê�Ñ íà �îíîíàõ,102



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013 Óëó÷øåííàÿ ìîäåëü ëîêàëèçàöèè îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ : : :ëîêàëèçîâàííûõ â íàíîêðèñòàëëàõ êðåìíèÿ, íàõîäÿ�ùèõñÿ â àìîð�íîé ìàòðèöå. Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíûýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû Ê�Ñ ìîíîêðèñòàëëè÷å�ñêèì êðåìíèåì è ïëåíêîé SiOx ñ íàíîêðèñòàëëàìèêðåìíèÿ (ñîîòâåòñòâåííî êðèâûå 1 è 2 ). Ïî äàííûìýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè [20℄ ñðåäíèé ðàçìåð íàíî�êðèñòàëëîâ êðåìíèÿ ñîñòàâëÿë 7 íì. Êðèâûå 3 è 4 �ýòî ñïåêòðû, ðàññ÷èòàííûå â ìîäåëè ëîêàëèçàöèè�îíîíîâ. Äèàìåòð íàíîêðèñòàëëà â îáîèõ ñëó÷àÿõL = 7 íì, à �îðìà îãèáàþùåé âûáèðàëàñü â âè�äå ðàçëè÷íûõ �óíêöèé. Äëÿ îáîèõ ñëó÷àåâ äèñïåð�ñèÿ îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ àïïðîêñèìèðîâàëàñü ñëåäó�þùåé çàâèñèìîñòüþ [12℄:!0(q) =s!20 � 126100q2q + 0:53 : (8)Çäåñü !0 � ÷àñòîòà îïòè÷åñêîãî �îíîíà â öåíòðå çî�íû Áðèëëþýíà (äëÿ êðåìíèÿ ñîñòàâëÿåò 520.6 ñì�1,èñòîðè÷åñêè ñëîæèëîñü, ÷òî â êîëåáàòåëüíîé ñïåê�òðîñêîïèè ÷àñòîòà èçìåðÿåòñÿ â îáðàòíûõ ñàíòèìåò�ðàõ), âîëíîâîå ÷èñëî q ìåíÿåòñÿ îò 0 äî 1 (êðàéçîíû Áðèëëþýíà â âûáðàííîé íîðìèðîâêå). Òàêàÿçàâèñèìîñòü èñïîëüçîâàëàñü âî ìíîãèõ ðàáîòàõ, â÷àñòíîñòè [12; 15℄. Íà ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî íà êðèâîé3 ïîìèìî îñíîâíîé ëîêàëèçîâàííîé ìîäû ÷åòêî íà�áëþäàþòñÿ ìîäû áîëåå âûñîêèõ ïîðÿäêîâ � ïèêèïðè ìåíüøèõ ÷àñòîòàõ. Ýòî êà÷åñòâåííî íàïîìèíà�åò êàðòèíó ëîêàëèçàöèè �îíîíîâ â ïëîñêèõ ñëîÿõâ ñëó÷àå ¾æåñòêèõ¿ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, êîãäà àì�ïëèòóäà êîëåáàíèé àòîìîâ íà ãðàíèöå ðàçäåëà ñòðå�ìèòñÿ ê íóëþ. Òîãäà ðàçðåøåííûìè ïî âîëíîâîìó÷èñëó ìîäàìè ÿâëÿþòñÿ ñòîÿ÷èå âîëíû ñ äëèíàìèâîëí �N = 2L1=N , ãäå L1 � òîëùèíà ñëîÿ, à N �öåëîå ÷èñëî [7; 22℄. Ñóäÿ ïî âèäó êðèâîé 3, â ñëó÷àåñòîÿ÷èõ âîëí â íàíîêðèñòàëëå øàðîîáðàçíîé �îðìûäîëæíû íàáëþäàòüñÿ ïèêè áîëåå âûñîêèõ ïîðÿäêîâ.Îäíàêî â ýêñïåðèìåíòàëüíîì ñïåêòðå (êðèâàÿ 2 ) íè�÷åãî ïîäîáíîãî íå íàáëþäàåòñÿ. Çíà÷èò, â ñëó÷àå íà�íîêðèñòàëëà, ïîìåùåííîãî â àìîð�íóþ ìàòðèöó, íàãðàíèöå íå ïðîèñõîäèò îòðàæåíèÿ âîëí ñ îáðàçîâà�íèåì ñòîÿ÷åé âîëíû, à ïðîèñõîäèò äåìï�èðîâàíèåêîëåáàíèé àòîìîâ. Ïðèìåíåíèå â ðàñ÷åòàõ îãèáàþ�ùåé â âèäå �óíêöèè �àóññà (êðèâàÿ 4 ) âïîëíå àäå�êâàòíî îïèñûâàåò ðåàëüíûé ñïåêòð, íåñìîòðÿ íà òî÷òî äèñïåðñèÿ îïòè÷åñêîãî �îíîíà àïïðîêñèìèðîâà�ëàñü çàâèñèìîñòüþ (8), îòëè÷àþùåéñÿ îò ðåàëüíîéäèñïåðñèè �îíîíîâ. Òàêèì îáðàçîì, â äàëüíåéøåì âêà÷åñòâå îãèáàþùåé áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ �óíêöèÿ�àóññà.

3.3. Óòî÷íåíèå ìîäåëè: âëèÿíèå äèñïåðñèè�îíîíîâÊàê óæå îòìå÷àëîñü, ðàíåå â ïîäõîäå PCM èñ�ïîëüçîâàëèñü ýìïèðè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ÷àñòîòûîïòè÷åñêèõ �îíîíîâ îò âîëíîâîãî ÷èñëà, ñ õîðîøåéòî÷íîñòüþ îïèñûâàþùèå äèñïåðñèþ �îíîíîâ òîëü�êî â îêðåñòíîñòÿõ öåíòðà çîíû Áðèëëþýíà � âû�ðàæåíèå (8) [10; 12; 15℄ ëèáî ïîõîæèå âûðàæåíèÿ.Ïðè ýòîì íå ó÷èòûâàëîñü ðàçëè÷èå â äèñïåðñèè ïðî�äîëüíûõ îïòè÷åñêèõ (LO) è ïîïåðå÷íûõ îïòè÷åñêèõ(TO) �îíîíîâ.Ïîïûòêà ó÷åñòü ðàçíèöó â ÷àñòîòàõ ïîïåðå÷íûõè ïðîäîëüíûõ �îíîíîâ áûëà ñäåëàíà â ðàáîòå [23℄.Çàâèñèìîñòü !0i(q) áûëà íàéäåíà èç àïïðîêñèìà�öèè ýêñïåðèìåíòàëüíî îïðåäåëåííîé (ìåòîäîì ðàñ�ñåÿíèÿ ìåäëåííûõ íåéòðîíîâ) äèñïåðñèè �îíîíîâ âêðåìíèè â íàïðàâëåíèè [100℄ [24�26℄. Ëó÷øåå ñîâïà�äåíèå ïðîèñõîäèò ïðè ñëåäóþùèõ âûðàæåíèÿõ:!01(q) = 455:6+ 65 os(�q) � LO-�îíîíû;!02;3(q) = 497 + 23 os(�q) � TO-�îíîíû;!04(q) = 390:6 sin(�q=2) � LA-�îíîíû;!05;6(q) = 150 sin(�q=2) � TA-�îíîíû (9)(LA � ïðîäîëüíûå àêóñòè÷åñêèå, TA � ïîïåðå÷íûåàêóñòè÷åñêèå). ×àñòîòà �îíîíà èçìåðÿåòñÿ â îáðàò�íûõ ñàíòèìåòðàõ, à âîëíîâîå ÷èñëî ìåíÿåòñÿ îò 0äî 1 (êðàé çîíû Áðèëëþýíà). Òàêèì îáðàçîì, âûðà�æåíèå äëÿ èíòåíñèâíîñòè ñïåêòðà Ê�Ñ íà �îíîíàõ,ëîêàëèçîâàííûõ â íàíîêðèñòàëëàõ êðåìíèÿ è çàòó�õàþùèõ ïî çàêîíó W (r; L) = exp(�4r2=L2), âûãëÿ�äèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:I(!) � 6Xi=1 1Z0 exp��q2L28 ��� n (!0i(q)) + 1!0i(q)�(! � !0i(q))2 + (�=2)2� q2dq: (10)Â âûðàæåíèè (10) ó÷òåíî, ÷òî ó êðåìíèÿ øåñòüâåòâåé çàêîíà äèñïåðñèè (i � íîìåð âåòâè), ïîïå�ðå÷íûå âåòâè äëÿ âûñîêîñèììåòðè÷íîãî íàïðàâëå�íèÿ [100℄ äâóêðàòíî âûðîæäåíû. Ó÷òåíî òàêæå, ÷òîýëåìåíò �àçîâîãî îáúåìà ïðîïîðöèîíàëåí q2dq, çîíàÁðèëëþýíà ïðè ýòîì àïïðîêñèìèðóåòñÿ ñ�åðîé.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, âûïîëíåííûõ ñ èñïîëüçîâà�íèåì âûðàæåíèé (8) è (9) äëÿ àïïðîêñèìàöèè äèñ�ïåðñèè �îíîíîâ, ïîêàçàíû ñîîòâåòñòâåííî íà ðèñ. 2è 3. Äëÿ óäîáñòâà âîñïðèÿòèÿ âñå ñïåêòðû íîðìè�ðîâàíû ïî èíòåíñèâíîñòè. Èç ñðàâíåíèÿ ðèñ. 2 è 3âèäíî, ÷òî ðàññ÷èòàííûå ñïåêòðû ðàçëè÷àþòñÿ, îñî�áåííî äëÿ íàíîêðèñòàëëîâ ñ ðàçìåðàìè 3 íì è ìåíü�103
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Сдвиг частоты, см−1

Монокристалл

�èñ. 2. Íîðìèðîâàííûå ñïåêòðû Ê�Ñ íà �îíîíàõ,ëîêàëèçîâàííûõ â íàíîêðèñòàëëàõ êðåìíèÿ, ðàññ÷è-òàííûå áåç ó÷åòà ðàñùåïëåíèÿ TO- è LO-�îíîíîâ.×èñëà ó ëèíèé � äèàìåòðû íàíîêðèñòàëëîâ â íàíî-ìåòðàõ
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�èñ. 3. Íîðìèðîâàííûå ñïåêòðû Ê�Ñ íà �îíîíàõ,ëîêàëèçîâàííûõ â íàíîêðèñòàëëàõ êðåìíèÿ, ðàññ÷è-òàííûå ñ ó÷åòîì ðàñùåïëåíèÿ TO- è LO-�îíîíîâ.×èñëà ó ëèíèé � äèàìåòðû íàíîêðèñòàëëîâ â íàíî-ìåòðàõøå. �àçëè÷àþòñÿ êàê ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà, òàê è�îðìà ñïåêòðîâ. Äëÿ óòî÷íåíèÿ ìîäåëè íåîáõîäèìîèñïîëüçîâàòü äëÿ äèñïåðñèè âûðàæåíèå, áîëåå áëèç�êîå ê ðåàëüíîé äèñïåðñèè �îíîíîâ â êðåìíèè.Åñòü ìîäåëè, â êîòîðûõ äëÿ âû÷èñëåíèÿ ÷àñòîò�îíîíîâ ïðèìåíÿþòñÿ ïîäõîäû ab initio [27℄, íî â òà�êîì ñëó÷àå äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ Ê�Ñ êëàñòåðîâ, ñî�ñòîÿùèõ âñåãî èç ñîòíè àòîìîâ, íåîáõîäèìî èñïîëü�çîâàòü ñóïåðêîìïüþòåðû, à íàíîêðèñòàëëû ñ ðàçìå�ðàìè îò 5 íì ñîäåðæàò áîëåå òûñÿ÷è àòîìîâ. Ïîýòî�ìó áûëà ðàññìîòðåíà ïðîñòàÿ �èçè÷åñêàÿ ìîäåëü âà�
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�èñ. 4. Íîðìèðîâàííûå ñïåêòðû Ê�Ñ íà �îíîíàõ,ëîêàëèçîâàííûõ â íàíîêðèñòàëëàõ êðåìíèÿ, ðàññ÷è-òàííûå ñ ó÷åòîì óãëîâîé äèñïåðñèè �îíîíîâ (äèñ-ïåðñèÿ ðàññ÷èòàíà â ìîäåëè Êèòèíãà). ×èñëà ó ëè-íèé � äèàìåòðû íàíîêðèñòàëëîâ â íàíîìåòðàõëåíòíûõ ñèë Êèòèíãà [28℄. Â äàííîé ìîäåëè ó÷èòû�âàëîñü âçàèìîäåéñòâèå òîëüêî áëèæàéøèõ ñîñåäåé,à óïðóãàÿ ýíåðãèÿ êðèñòàëëà çàâèñèò îò îòêëîíåíèÿäëèíû ñâÿçåé è îò îòêëîíåíèÿ óãëà ìåæäó ñâÿçÿ�ìè. Äëÿ êðèñòàëëà ñ òèïîì ðåøåòêè àëìàçà óïðóãàÿýíåðãèÿ ðàâíàE = 316Xi Xj kla2 �(ri � rj)2 � 3a216 �2 ++ 38Xi 4Xk;j>k k'a2 �(ri � rj) � (ri � rk) + a216�2 ; (11)ãäå kl è k' � êîíñòàíòû æåñòêîñòè, a � ïîñòîÿííàÿðåøåòêè. Ïðè ýòîì ÷àñòîòà îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ âöåíòðå çîíû Áðèëëþýíà ñîñòàâëÿåò!00 =r8(kl + 3k')3m ; (12)ãäå m � ìàññà àòîìà êðåìíèÿ. ×àñòîòû TO- èLO-�îíîíîâ â öåíòðå çîíû Áðèëëþýíà âûðîæäå�íû è ðàâíû 520.6 ñì�1. Òàêèì îáðàçîì, êîíñòàíòàæåñòêîñòè k' íå ÿâëÿëàñü íåçàâèñèìîé âåëè÷èíîé,à îïðåäåëÿëàñü êîíñòàíòîé æåñòêîñòè kl, êîòîðàÿ,â ñâîþ î÷åðåäü, ïîäãîíÿëàñü èç àïïðîêñèìàöèè ðàñ�ñ÷èòàííîé äèñïåðñèè â íàïðàâëåíèÿõ [100℄, [110℄ è[111℄ ê ýêñïåðèìåíòàëüíîé äèñïåðñèè, ïîëó÷åííîéèç äàííûõ ðàññåÿíèÿ ìåäëåííûõ íåéòðîíîâ [24�26℄.Íàèëó÷øåå ñîâïàäåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé äèñ�ïåðñèåé äîñòèãàëîñü ïðè kl = 4:3 � 10�18 ã/ñì2,k' = 1:4 � 10�19 ã/ñì2.104



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013 Óëó÷øåííàÿ ìîäåëü ëîêàëèçàöèè îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ : : :Âòîðûì âàæíûì óòî÷íåíèåì ìîäåëè ÿâëÿåòñÿó÷åò äèñïåðñèè ïî íàïðàâëåíèÿì. Â ýêñïåðèìåíòå,êàê ïðàâèëî, íàáëþäàåòñÿ ñèãíàë îò áîëüøîãî àí�ñàìáëÿ õàîòè÷åñêè îðèåíòèðîâàííûõ íàíîêðèñòàë�ëîâ. Ïîýòîìó íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü �îíîíû ñ âîë�íîâûì âåêòîðîì âñåõ íàïðàâëåíèé. Àíàëèòè÷åñêèåâûðàæåíèÿ äëÿ äèñïåðñèè �îíîíîâ ìîæíî íàéòèòîëüêî äëÿ âûñîêîñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé [100℄,[111℄ è [110℄.Äëÿ íàïðàâëåíèÿ [100℄ äèñïåðñèÿ çàâèñèò îò âîë�íîâîãî ÷èñëà q êàê
!LO(q; 0; 0) =vuut8�kl + 6k' � 3k' os �q2 �3m os �q4 ;!TO(q; 0; 0) ==vuut4�kl + 3k' +qk2l + 9k2' + 6klk' os(�q) �3m :Äëÿ íàïðàâëåíèÿ [111℄ çàâèñèìîñòü äèñïåðñèè îòâîëíîâîãî ÷èñëà q èìååò âèä!LO(q; q; q) =s2p2d+ 8kl + 33k' � 9k' os(2�q)6m ;

!TO(q; q; q) = 2vuuuutkl + 3k' +sk2l + 3klk' + 9k2'2 + 3k'�kl + 32k'� os(2�q)3m ;ãäå d = 5k2l + 6klk' + 117k2' + 3(kl � k')(kl + 15k') os(2�q):Äëÿ íàïðàâëåíèÿ [110℄ äèñïåðñèÿ çàâèñèò îò âîëíîâîãî ÷èñëà q êàê!O1(q; q; 0) =rpx1 � x2 � 4kl (�5 + os(�q))� 3k' (�17 + os(2�q))12m ;!O2(q; q; 0) =r12kl + 75k' +px1 + x2 + 4(kl � 6k') os(�q) � 3k' os(2�q)12m ;!TO(q; q; 0) = 2r2kl + 3k' (1 + os(�q))3m ;ãäåx1 = 152k2l + 48klk' + 4491k2'2 ++ 12(8k2l + 80klk' + 45k2') os(�q) ++ (8k2l + 528klk' � 522k2') os(2�q) ++ 92k2' (8 os(3�q) + os(4�q)) ;x2 = 48k' (3(kl + 17k') + 12(kl + 5k') os(�q) ++ (17kl � 15k') os(2�q)) sin��q2 �2 :Äëÿ íàïðàâëåíèÿ [110℄ îäèí îïòè÷åñêèé �îíîí ÿâ�ëÿåòñÿ ñòðîãî ïîïåðå÷íûì, à äâà ìåíåå ñèììåò�ðè÷íûõ �îíîíà ÿâëÿþòñÿ ñìåøàííûìè ïðîäîëü�íî-ïîïåðå÷íûìè è îáîçíà÷åíû êàê O1 è O2.

Äàëåå ïîëó÷åííûå âûðàæåíèÿ ïîäñòàâëÿëèñü â�îðìóëó (10) è ñïåêòð Ê�Ñ ðàññ÷èòûâàëñÿ êàê ñóì�ìà òðåõ èíòåãðàëîâ, êàæäûé èç íèõ ñî ñâîèì âåñîì.Ïîñêîëüêó â êðèñòàëëå ñ ðåøåòêîé òèïà àëìàçà èìå�åòñÿ øåñòü �èçè÷åñêè ýêâèâàëåíòíûõ íàïðàâëåíèéòèïà [100℄, âêëàä �îíîíîâ ñ äèñïåðñèåé âäîëü äàí�íîãî íàïðàâëåíèÿ áðàëñÿ ñ âåñîì 6. Ïî òîé æå ïðè�÷èíå âêëàä �îíîíîâ ñ äèñïåðñèåé âäîëü íàïðàâëå�íèÿ [111℄ áðàëñÿ ñ âåñîì 8, à âäîëü [110℄ � ñ âåñîì12. Èòàê, íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷å�òîâ ñïåêòðîâ Ê�Ñ, âûïîëíåííûõ ñ ó÷åòîì äèñïåð�ñèè �îíîíîâ â ìîäåëè Êèòèíãà, ñ ó÷åòîì äèñïåðñèèïî òðåì ãëàâíûì íàïðàâëåíèÿì â êðèñòàëëå êðåì�íèÿ. Äàííûå ñïåêòðû îòëè÷àþòñÿ îò ñïåêòðîâ, ðàñ�ñ÷èòàííûõ ïî óïðîùåííûì ìîäåëÿì (ðèñ. 2 è 3), êàêïî ïîëîæåíèþ, òàê è ïî øèðèíå è �îðìå.105



Â. À. Âîëîäèí, Â. À. Ñà÷êîâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 20134. Ñ�ÀÂÍÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂ �ÀÑ×ÅÒÎÂÈ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀËÜÍÛÕ ÄÀÍÍÛÕÊðèòåðèåì àäåêâàòíîñòè ïðèìåíÿåìûõ ìîäåëåéÿâëÿåòñÿ ýêñïåðèìåíò. Íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíû ðåçóëü�òàòû ðàñ÷åòîâ â ñðàâíåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìñïåêòðîì Ê�Ñ íà �îíîíàõ, ëîêàëèçîâàííûõ â íàíî�êðèñòàëëàõ êðåìíèÿ ñî ñðåäíèì ðàçìåðîì 2 íì. Ýòîìèíèìàëüíûé ðàçìåð íàíîêðèñòàëëîâ, êîòîðûé óäà�ëîñü ïîëó÷èòü â ðåçóëüòàòå èìïóëüñíîé êðèñòàëëè�çàöèè àìîð�íîãî êðåìíèÿ [18; 19℄. Âèäíî, ÷òî êðè�âûå 2 è 3 (ðàññ÷èòàííûå áåç ó÷åòà óãëîâîé äèñïåð�ñèè �îíîíîâ) ïëîõî ñîâïàäàþò ñ ýêñïåðèìåíòàëü�íûì ñïåêòðîì. Ïîëîæåíèÿ ïèêîâ ïî÷òè îäèíàêîâû,íî �îðìà è øèðèíà ðàññ÷èòàííûõ ïèêîâ ñèëüíî îò�ëè÷àåòñÿ îò �îðìû è øèðèíû ýêñïåðèìåíòàëüíîãîïèêà. Èñïîëüçîâàíèå äèñïåðñèè ïî ìîäåëè Êèòèíãàè ó÷åò óãëîâîé äèñïåðñèè (êðèâàÿ 1 ) ïîçâîëÿåò áî�ëåå àäåêâàòíî îïèñàòü ýêñïåðèìåíò. Îòëè÷èå ýêñïå�ðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðà, â ÷àñòíîñòè á�îëüøàÿ, ÷åì óðàñ÷åòíîãî ñïåêòðà, øèðèíà, ìîæåò áûòü îáóñëîâëå�íî äèñïåðñèåé ïî ðàçìåðàì íàíîêðèñòàëëîâ.Íà ðèñ. 6 è 7 ïðèâåäåíû îáîáùåííûå ðåçóëüòà�òû ìîäåëèðîâàíèÿ è ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòà�òû. Íà ðèñ. 6 âèäíà ðàçíèöà ìåæäó ïîëîæåíèåìïèêîâ Ê�Ñ íà íàíîêðèñòàëëàõ è ìîíîêðèñòàëëè÷å�ñêîì êðåìíèè. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ â óëó÷øåííîéìîäåëè õîðîøî ñîâïàäàþò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
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Ñäâèã ÷àñòîòû, ñì�1�èñ. 5. Ñïåêòðû Ê�Ñ, ðàññ÷èòàííûå ïî ðàçëè÷-íûì ìîäåëÿì, è ýêñïåðèìåíòàëüíûé ñïåêòð. Êðè-âàÿ 1 � äèñïåðñèÿ �îíîíîâ â ìîäåëè Êèòèíãà,ó÷åò óãëîâîé äèñïåðñèè; êðèâàÿ 2 � ó÷åò ðàñùåï-ëåíèÿ TO- è LO-�îíîíîâ (âûðàæåíèå äëÿ äèñïåð-ñèè (9)); êðèâàÿ 3 � áåç ó÷åòà ðàñùåïëåíèÿ TO- èLO-�îíîíîâ (âûðàæåíèå äëÿ äèñïåðñèè (8)); êðè-âàÿ 4 � ýêñïåðèìåíòàëüíûé ñïåêòð, ðàçìåð íàíî-êðèñòàëëîâ êðåìíèÿ 2 íì
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�èñ. 6. Ñäâèã ïîëîæåíèÿ ïèêà Ê�Ñ íà ëîêàëèçîâàí-íûõ â íàíîêðèñòàëëàõ ðàçëè÷íîãî ðàçìåðà îïòè÷å-ñêèõ �îíîíàõ. Êðóæêè � ðàñ÷åòíûå äàííûå ×åíãà[27℄; ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � ïîëó÷åííûå íàìè äàííûåïî ìîäåëè ëîêàëèçàöèè �îíîíîâ (äèñïåðñèÿ â ìî-äåëè Êèòèíãà, ó÷åò óãëîâîé äèñïåðñèè); êðåñòû �äàííûå ýêñïåðèìåíòà
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Øèðèíà,ñì�1
�èñ. 7. Øèðèíà ïèêà Ê�Ñ íà ëîêàëèçîâàííûõ â íà-íîêðèñòàëëàõ ðàçëè÷íîãî ðàçìåðà îïòè÷åñêèõ �î-íîíàõ. Êðèâàÿ � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ; êðåñòû �äàííûå ýêñïåðèìåíòàäàííûìè, à òàêæå ñ ðåçóëüòàòàìè ìîäåëèðîâàíèÿab initio. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ âïîëíå àäåêâàòíû äëÿðàçìåðîâ íàíîêðèñòàëëîâ âïëîòü äî 1.5 íì. Â äàí�íîé ìîäåëè ñäâèã ïèêà ñîñòàâèò 16 ñì�1, à ïî ðàñ�÷åòàì ab initio � 14 ñì�1 [27℄. Ïðè ðàçìåðàõ 1 íì èìåíåå íàøà ìîäåëü �àêòè÷åñêè îòðàæàåò ý��åêòèâ�íóþ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé â êðåìíèè. Äåéñòâèòåëü�íî, äëèíà êîððåëÿöèè �îíîíîâ â àìîð�íîì êðåì�íèè ñîñòàâëÿåò âåëè÷èíó ïðèáëèçèòåëüíî 1 íì, è åãîñïåêòð Ê�Ñ îáëàäàåò øèðîêèì ïèêîì ñ ïîëîæåíè�106



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 2013 Óëó÷øåííàÿ ìîäåëü ëîêàëèçàöèè îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ : : :åì ìàêñèìóìà 475�480 ñì�1. Ñïåêòð, ðàññ÷èòàííûéäëÿ ïàðàìåòðà L = 30 íì, ïðàêòè÷åñêè íå îòëè÷àåò�ñÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðà ìîíîêðèñòàëëè÷å�ñêîãî êðåìíèÿ. Ýòî ïîçâîëÿåò óòâåðæäàòü, ÷òî ïðèêîìíàòíîé òåìïåðàòóðå êîððåëÿöèîííàÿ äëèíà îï�òè÷åñêèõ �îíîíîâ (ò. å. ðàçìåð âîëíîâîãî ïàêåòà) âìîíîêðèñòàëëè÷åñêîì êðåìíèè ñîñòàâëÿåò âåëè÷èíóïðèáëèçèòåëüíî 30 íì.Íåîáõîäèìî îáðàòèòü âíèìàíèå, ÷òî, åñëè â ïðî�öåññå èçìåðåíèÿ ïðîèñõîäèò íàãðåâ îáðàçöà, òî ïèêÊ�Ñ òàêæå áóäåò ñìåùàòüñÿ (âñëåäñòâèå àíãàðìî�íèçìà êîëåáàíèé). Â ìîíîêðèñòàëëè÷åñêîì êðåìíèèíàãðåâ íà 100 ÆÑ ïðèâîäèò ê ñìåùåíèþ íà 2 ñì�1[29℄, â íàíîêðèñòàëëè÷åñêîì êðåìíèè ý��åêò ïðè�áëèçèòåëüíî òàêîé æå [30℄. Åñëè â ñèñòåìå ïðèñóò�ñòâóþò ìåõàíè÷åñêèå íàïðÿæåíèÿ, òî îíè òàêæåâûçûâàþò ñäâèã ïèêà Ê�Ñ â êðåìíèè. Äâóõîñíûåëàòåðàëüíûå ìåõàíè÷åñêèå íàïðÿæåíèÿ â 109 Ïà(104 àòì., ÷òî áëèçêî ïîðîãó ðàçðóøåíèÿ êðåì�íèÿ) âûçûâàþò ñäâèã 2.5 ñì�1 [31℄. Ýêñïåðèìåí�òàëüíûå äàííûå áûëè ïîëó÷åíû äëÿ íàíîêðèñòàë�ëîâ êðåìíèÿ (ñðåäíèé ðàçìåð îïðåäåëÿëñÿ èç äàí�íûõ Â�ÝÌ), íàõîäÿùèõñÿ â àìîð�íîé ìàòðèöå �SiOx, SiNx ëèáî àìîð�íîãî êðåìíèÿ. Íà ðèñ. 7 ïî�êàçàíû çàâèñèìîñòè øèðèíû ïèêà Ê�Ñ îò ðàçìåðîâíàíîêðèñòàëëîâ � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïî óëó÷øåí�íîé ìîäåëè è ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Êàê óæåîòìå÷àëîñü, áîëüøàÿ øèðèíà ïèêà â ýêñïåðèìåíòåñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî íàíîêðèñòàëëû èìåþò äèñïåð�ñèþ ïî ðàçìåðàì. Áûëè ïîïûòêè èç àíàëèçà ñïåê�òðîâ Ê�Ñ îïðåäåëèòü íå òîëüêî ñðåäíèé ðàçìåð,íî è äèñïåðñèþ íàíîêðèñòàëëîâ ïî ðàçìåðàì [13℄,íî ñóùåñòâóåò ìåòîäè÷åñêàÿ ñëîæíîñòü � èíòåíñèâ�íîñòü ïèêà Ê�Ñ íà �îíîíàõ, ëîêàëèçîâàííûõ â íà�íîêðèñòàëëàõ, çàâèñèò îò èõ ðàçìåðîâ [32℄. Îäíàêîïðè àêêóðàòíîì ó÷åòå âëèÿíèÿ íàãðåâà è ìåõàíè÷å�ñêèõ íàïðÿæåíèé (åñëè ýòè �àêòîðû ñóùåñòâåííû)ïðåäñòàâëåííàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü ñðåä�íèå ðàçìåðû íàíîêðèñòàëëîâ êðåìíèÿ èç àíàëèçà èõñïåêòðîâ Ê�Ñ â ñëó÷àå, êîãäà ðàçìåðû ìåíÿþòñÿ âøèðîêèõ ïðåäåëàõ � îò 1.5 äî 10 íì.5. ÂÛÂÎÄÛÓ÷åò óãëîâîé äèñïåðñèè ïîïåðå÷íûõ è ïðîäîëü�íûõ îïòè÷åñêèõ �îíîííûõ ìîä è èñïîëüçîâàíèå ðàñ�÷åòà èõ äèñïåðñèè â ìîäåëè Êèòèíãà ïîçâîëÿåò áîëååòî÷íî îïðåäåëèòü ðàçìåðû íàíîêðèñòàëëîâ êðåì�íèÿ èç àíàëèçà ñïåêòðîâ êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿ�íèÿ ñâåòà. �àçâèòàÿ ìîäåëü àäåêâàòíî îïèñûâàåò

ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå â î÷åíü øèðîêîì äèàïà�çîíå ðàçìåðîâ íàíîêðèñòàëëîâ êðåìíèÿ.Àâòîðû ïðèçíàòåëüíû Ì. À. Íåêëþäîâîé èË. È. Ôåäèíîé (ÈÔÏ ÑÎ �ÀÍ) çà ïðåäñòàâëåííûåÂ�ÝÌ-èçîáðàæåíèÿ íàíîêðèñòàëëîâ, À. Õ. Àíòî�íåíêî (ÈÔÏ ÑÎ �ÀÍ), À. À. Ïîïîâó (ßðîñëàâñêèé�èëèàë ÔÒÈ �ÀÍ), I. Balberg (Hebrew University)çà ïëåíêè àìîð�íîãî êðåìíèÿ, SiNx è SiOx.�àáîòà ïîääåðæàíà Ôåäåðàëüíîé öåëåâîéïðîãðàììîé ¾Íàó÷íî-ïåäàãîãè÷åñêèå êàäðû èí�íîâàöèîííîé �îññèè¿ íà 2009�2013 ãã. (ïðîåêò�14.B37.21.1069).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Æ. È. Àë�åðîâ, ÔÒÏ 32, 3 (1998).2. I. Syhugov, R. Juhasz, J. Valenta, and J. Linnros,Phys. Rev. Lett. 94, 087405 (2005).3. D. V. Averin, A. N. Korotkov, and K. K. Likharev,Phys. Rev. B 44, 6199 (1991).4. Ì. Ä. Å�ðåìîâ, �. Í. Êàìàåâ, Â. À. Âîëîäèí,Ñ. À. Àðæàííèêîâà, �. À. Êà÷óðèí, Ñ. �. ×åðêî�âà, À. Â. Êðåòèíèí, Â. Â. Ìàëþòèíà-Áðîíñêàÿ,Ä. Â. Ìàðèí, ÔÒÏ 39, 945 (2005).5. È. Ñ. Îñàäüêî, ÓÔÍ 176, 23 (2006).6. Â. À. Äåìèí, Å. À. Êîíñòàíòèíîâà, Ï. Ê. Êàøêàðîâ,ÆÝÒÔ 138, 939 (2010).7. Light Sattering in Solids V. Superlatties and OtherMirostrutures, ed. by M. Cardona and G. G�unterodt,Springer-Verlag, Berlin (1989).8. H. Rihter, Z. P. Wang, and L. Lay, Sol. St. Comm.39, 625 (1981).9. I. H. Campbell and P. M. Fauhet, Sol. St. Comm. 58,739 (1986).10. V. Paillard, P. Pueh, M. A. Laguna, R. Carles,B. Kohn, and F. Huisken, J. Appl. Phys. 86, 1921(1999).11. Ñ. Â. �àéñëåð, Î. È. Ñåìåíîâà, �. �. Øàðà�óòäèíîâ,Á. À. Êîëåñîâ, ÔÒÒ 46, 1484 (2004).12. G. Farai, S. Gibiliso, P. Russo, A. R. Pennisi, andS. L. Rosa, Phys. Rev. B 73, 033307 (2006).13. P. Miska, M. Dossot, T. D. Nguen, M. Grun, H. Rin-nert, M. Vergnat, and B. Humbert, J. Phys. Chem.C 114, 17344 (2010).107



Â. À. Âîëîäèí, Â. À. Ñà÷êîâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 1, 201314. I. F. Crowe, M. P. Halsall, O. Hulko, A. P. Knights,R. M. Gwilliam, M. Wodjdak, and A. J. Kenyon, J.Appl. Phys. 109, 083534 (2011).15. G. Farai, S. Gibiliso, A. R. Pennisi, and C. Farai,J. Appl. Phys. 109, 074311 (2011).16. Ò. Ò. Êîð÷àãèíà, Â. À. Âîëîäèí, B. N. Chihkov,ÔÒÏ 44, 1660 (2010).17. V. A. Volodin, T. T. Korhagina, J. Koh, andB. N. Chihkov, Physia E 42, 1820 (2010).18. Â. À. Âîëîäèí, À. Ñ. Êà÷êî, ÔÒÏ 45, 268 (2011).19. V. A. Volodin, A. S. Kahko, A. G. Cherkov,A. V. Latyshev, J. Koh, and B. N. Chihkov, Ïèñüìàâ ÆÝÒÔ 93, 665 (2011).20. V. A. Volodin, T. T. Korhagina, A. K. Gutakovsky,L. I. Fedina, M. A. Neklyudova, A. V. Latyshev,J. Jedrzejewski, I. Balberg, J. Koh, and B. N. Chih-kov, Phys. Express 2, 5 (2012).21. Light Sattering in Solids II. Basi Conept andInstrumentation, ed. by M. Cardona and G. G�unte-rodt, Springer-Verlag, Berlin (1982).22. Â. À. Âîëîäèí, Ì. Ä. Å�ðåìîâ, Â. À. Ñà÷êîâ,ÆÝÒÔ 130, 739 (2006).

23. M. D. Efremov, V. A. Volodin, and V. V. Bolotov, Sol.St. Phenom. 82, 681 (2002).24. G. Dolling, IAEA 1, 37 (1963).25. G. Nilsson and G. Nelin, Phys. Rev. B 6, 3777 (1972).26. J. Kulda, D. Strauh, P. Pavone, and Y. Ishii, Phys.Rev. B 50, 13347 (1994).27. Wei Cheng and Shang-Fen Ren, Phys. Rev. B 65,205305 (2002).28. P. N. Keating, Phys. Rev. 145, 637 (1966).29. À. Ñ. Êà÷êî, Â. Í. Âàõîâñêèé, Â. À. Âîëîäèí, Âåñò�íèê Í�Ó, ñåð. Ôèçèêà 5, 48 (2010).30. G. Farai, S. Gibiliso, and A. R. Pennisi, Phys. Rev.B 80, 193410 (2009).31. V. V. Bolotov, M. D. Efremov, V. V. Karavaev,V. A. Volodin, and A. V. Golomedov, Thin Solid Films208, 217 (1992).32. E. Bustarret, M. A. Hahiha, and M. Brunel, Appl.Phys. Lett. 52, 1675 (1988).

108


