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ÝÍÅ��ÅÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÑÏÅÊÒ� È ÑÏÅÊÒ�Û ÎÏÒÈ×ÅÑÊÎ�ÎÏÎ�ËÎÙÅÍÈß Ó�ËÅ�ÎÄÍÛÕ ÍÀÍÎÒ�ÓÁÎÊ ÊÈ�ÀËÜÍÎÑÒÈ(10,10), (11,9), (12,8)À. È. Ìóðçàøåâ *, Å. Î. ØàäðèíÌàðèéñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò424000, Éîøêàð-Îëà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12 àâãóñòà 2013 ã.Â ïðèáëèæåíèè ñòàòè÷åñêèõ �ëóêòóàöèé äëÿ ìîäåëè Õàááàðäà âû÷èñëåíû ýíåðãåòè÷åñêèå ñïåêòðû îä-íîñòåííûõ óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê (ÓÍÒ) êèðàëüíîñòåé (10,10), (11,9), (12,8). Âûáîð äëÿ èññëåäîâàíèÿèìåííî ýòèõ ñèñòåì ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî îíè íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåíû â ãåòåðîãåííûõ îáðàçöàõ, ïîëó-÷àåìûõ ïðè ñèíòåçå. Ïîêàçàíî, ÷òî â ðàìêàõ âûáðàííîé ìîäåëè è ïðèáëèæåíèÿ òèï ïðîâîäèìîñòè íåçàâèñèò îò êèðàëüíîñòè, ÷òî ïðîòèâîðå÷èò óñòîÿâøåìóñÿ ìíåíèþ î êðèòè÷åñêîé çàâèñèìîñòè òèïà ïðî-âîäèìîñòè ÓÍÒ îò èíäåêñîâ êèðàëüíîñòè. Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ âû÷èñëåíûñïåêòðû îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ èññëåäóåìûõ ÓÍÒ. Ñïåêòð îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ, óñðåäíåííûé ïîèçâåñòíîìó âåñîâîìó ñîñòàâó, ïî �îðìå êðèâîé õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Íàîñíîâå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ äåëàåòñÿ ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî ïðàâèëî, ñîãëàñíî êîòîðîìó ÓÍÒîáëàäàþò ìåòàëëè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòüþ â ñëó÷àå, êîãäà ðàçíîñòü èíäåêñîâ êèðàëüíîñòè êðàòíà òðåì, èïîëóïðîâîäíèêîâîé â ïðîòèâíîì ñëó÷àå, ñêîðåå âñåãî, íå íîñèò âñåîáùåãî õàðàêòåðà, à èìååò ãðàíèöûñâîåãî ïðèìåíåíèÿ, êîòîðûå ìîãóò áûòü óñòàíîâëåíû ïóòåì ñòðîãèõ ðàñ÷åòîâ â ðàìêàõ ìîäåëè Õàááàðäà.DOI: 10.7868/S004445101406010X1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÓãëåðîä â óãëåðîäíûõ íàíîòðóáêàõ (ÓÍÒ) íàõî�äèòñÿ â sp2-ãèáðèäèçèðîâàííîì ñîñòîÿíèè. Òðè ãè�áðèäíûå ýëåêòðîííûå îðáèòàëè îáðàçóþò �-çîíû,ëåæàùèå ãëóáîêî (ïðèìåðíî íà 20 ýÂ) ïîä óðîâ�íåì Ôåðìè [1℄. Ýëåêòðîíû ýòèõ ñîñòîÿíèé �îðìèðó�þò îñòîâ ñèñòåìû, ÷åòâåðòàÿ íåãèáðèäíàÿ îðáèòàëü�îðìèðóåò òàê íàçûâàåìûå áëóæäàþùèå �-ñâÿçè,îáðàçóÿ �-ýëåêòðîííóþ ïîäñèñòåìó. Ýòè ýëåêòðîíûÿâëÿþòñÿ ÷àñòè÷íî ëîêàëèçîâàííûìè è ââèäó áëèçî�ñòè èõ ñîñòîÿíèé ê óðîâíþ Ôåðìè îïðåäåëÿþò ýëåê�òðîïðîâîäÿùèå è îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà ÓÍÒ. Ïåðâûåðàñ÷åòû ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ÓÍÒ áûëè âûïîë�íåíû ãðóïïîé Äðåññåëõàóçà [2�4℄. Â ýòèõ ðàáîòàõíà îñíîâå ðàñ÷åòîâ Óîëëåñà [5℄, âûïîëíåííûõ åùåâ 1947 ã. äëÿ óãëåðîäíîé ïëîñêîñòè, áûëî ïîêàçàíî,÷òî â ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå �-ýëåêòðîííîé ïîäñè�ñòåìû ÓÍÒ êèðàëüíîñòè (n;m) â ñëó÷àå, êîãäà ðàç�íîñòü n�m íå êðàòíà òðåì, ñóùåñòâóåò ùåëü ïîðÿä�êà � � 1 ýÂ è îíà îòñóòñòâóåò â ïðîòèâíîì ñëó÷àå.*E-mail: nanotubes59�mail.ru

Ýòî óòâåðæäåíèå ìîæíî íàçâàòü ¾ïðàâèëîì êðàòíî�ñòè òðåì¿. Êðàñîòà è ïðîñòîòà ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòà�òîâ îáóñëîâèëà òî, ÷òî âñå äàëüíåéøèå èññëåäîâàíèÿýëåêòðîïðîâîäÿùèõ è îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ÓÍÒ âå�ëèñü ñ îãëÿäêîé íà ýòî ïðàâèëî. Â ðàáîòàõ [2�5℄ ðàñ�÷åòû áûëè âûïîëíåíû â îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëè�æåíèè, ó÷èòûâàëèñü ëèøü ïåðåñêîêè �-ýëåêòðîíîâñ óçëà íà óçåë. Âñå ý��åêòû, ñâÿçàííûå ñ êàêîé-òîêîððåëÿöèåé ýëåêòðîíîâ, áûëè îòáðîøåíû. Èçâåñò�íî, ÷òî â ñèñòåìàõ, ãäå ýëåêòðîíû ÷àñòè÷íî ëîêà�ëèçîâàíû íà óçëàõ, êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ìî�æåò îêàçàòüñÿ áîëüøèì. Ýòî ìîæåò ïðèâîäèòü ê ðÿ�äó èíòåðåñíûõ ý��åêòîâ, â ÷àñòíîñòè, ê ïåðåõîäóìåòàëë�äèýëåêòðèê. Âïåðâûå íà ýòî áûëî óêàçàíî âèçâåñòíîé ðàáîòå Õàááàðäà [6℄. Òàêèì îáðàçîì, åñëèïîäñèñòåìó �-ýëåêòðîíîâ ÓÍÒ ðàññìàòðèâàòü áîëååðåàëèñòè÷íî, ÷åì ýòî ñäåëàíî â ðàáîòàõ [2�5℄, òî ñè�òóàöèÿ ñòàíîâèòñÿ áîëåå ñëîæíîé è ïðàâèëî êðàò�íîñòè òðåì ðàçíîñòè èíäåêñîâ êèðàëüíîñòè ìîæåòîêàçàòüñÿ ëèøü èäåàëèçàöèåé, ðàìêè ïðèìåíèìîñòèêîòîðîé åùå íå óñòàíîâëåíû.Â ïîëüçó òîãî, ÷òî â óãëåðîäíûõ ñèñòåìàõ ñsp2-ãèáðèäèçàöèåé íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü êóëîíîâ�ñêîå âçàèìîäåéñòâèå íà îäíîì óçëå, ãîâîðÿò ðàñ÷å�1061



À. È. Ìóðçàøåâ, Å. Î. Øàäðèí ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014òû, âûïîëíåííûå åùå â 1971 ã. Ëåâèíûì [1℄, è ðå�çóëüòàòû [7℄, ñîãëàñíî êîòîðûì ïàðàìåòð ý��åêòèâ�íîãî îäíîóçåëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ�-ýëåêòðîíîâ â óãëåðîäíîé ïëîñêîñòè ìîæåò äîñòè�ãàòü çíà÷åíèé îêîëî 10 ýÂ. Íàðÿäó ñ ýòèì, àíà�ëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, øèðîêî ïðåäñòàâ�ëåííûé â îáçîðå [8℄, ïîêàçûâàåò, ÷òî ñòðîãîé êîððå�ëÿöèè, ñîîòâåòñòâóþùåé ïðàâèëó êðàòíîñòè òðåì,ìåæäó èíäåêñàìè êèðàëüíîñòè è òèïîì ïðîâîäè�ìîñòè, ñêîðåå âñåãî, íåò. Íàïðèìåð, ýêñïåðèìåíòûïî ýëåêòðîïðîâîäíîñòè ñâèäåòåëüñòâóþò, ÷òî ÓÍÒ,íåçàâèñèìî îò êèðàëüíîñòè, ÿâëÿþòñÿ óçêîçîííû�ìè ïîëóïðîâîäíèêàìè [8℄. Îá ýòîì ãîâîðèò íàëè�÷èå ìèíèìóìà â òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ñîïðî�òèâëåíèÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ îêîëî 50�200 Ê. Èçìå�ðåíèÿ ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ îäèíî÷íûõ ÓÍÒ ïîêà�çàëè, ÷òî èõ ñîïðîòèâëåíèå èçìåíÿåòñÿ îò 1.5 äî37 êÎì âíå çàâèñèìîñòè îò èõ êèðàëüíîñòè (ñì.òàáë. 1 â ðàáîòå [8℄). Òàêæå â [8℄ îòìå÷åíà ñèëüíàÿçàâèñèìîñòü õàðàêòåðà ïðîâîäèìîñòè ÓÍÒ îò èõ èç�ãèáà. Ïðÿìûå èçìåðåíèÿ ìåòîäîì òóííåëüíîé ìè�êðîñêîïèè ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ÓÍÒêèðàëüíîñòåé (9,0), (12,0) è (15,0) â ïðîòèâîðå÷èèñ ïðàâèëîì êðàòíîñòè òðåì, ñîãëàñíî êîòîðîìó ýòèÓÍÒ äîëæíû ïðîÿâëÿòü ìåòàëëè÷åñêèé õàðàêòåðïðîâîäèìîñòè, îíè ÿâëÿþòñÿ ïîëóïðîâîäíèêàìè ñùåëüþ � � 0:01�0.1 ýÂ [9℄. Ïîìèìî ýòîãî, åñòüäîñòàòî÷íî áîëüøîå êîëè÷åñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõðàáîò, â ÷àñòíîñòè ðàáîòà [10℄, âûïîëíåííûõ ìåòî�äîì òóííåëüíîé ìèêðîñêîïèè, ðåçóëüòàòû êîòîðûõìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü òàê, ÷òî îíè íå ïðîòèâî�ðå÷àò óñòîÿâøåìóñÿ ïðàâèëó êðàòíîñòè òðåì. Óêà�çàííûå ïðîòèâîðå÷èÿ ìîãóò áûòü ñëåäñòâèåì ñëîæ�íîñòè àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî ÓÍÒ.Ýòà ñëîæíîñòü îáóñëîâëåíà òåì, ÷òî ïîäàâëÿþùååáîëüøèíñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ îáðàçöîâ ïðåäñòàâ�ëÿåò ñîáîé òðóäíî êîíòðîëèðóåìóþ ïî ñîñòàâó ñìåñüÓÍÒ ðàçëè÷íûõ êèðàëüíîñòåé, èìåþùèõ ðàçëè÷�íóþ äëèíó è ðàçëè÷íûé èçãèá. Ñ äðóãîé ñòîðî�íû, ïðîòèâîðå÷èÿ è íåÿñíîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè ìîãóò ñâèäåòåëü�ñòâîâàòü î íàëè÷èè â èçó÷àåìûõ ñèñòåìàõ êîððå�ëÿöèé, îáóñëîâëåííûõ ñèëüíûì êóëîíîâñêèì âçàè�ìîäåéñòâèåì íà îäíîì óçëå, ÷òî óêàçûâàåò íà íåîá�õîäèìîñòü èçó÷åíèÿ ñâîéñòâ ÓÍÒ â ðàìêàõ ìîäåëèÕàááàðäà.Íàì ïðåäñòàâëÿåòñÿ, ÷òî ïîëíîå è ñòðîãîå èçó�÷åíèå ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ ÓÍÒ â ðàìêàõ ìîäåëèÕàááàðäà ìîæåò ðåøèòü âñå óêàçàííûå âûøå ïðî�òèâîðå÷èÿ. Îñíîâíûìè êîíêóðèðóþùèìè ïðîöåññà�ìè â ìîäåëè Õàááàðäà ÿâëÿþòñÿ ïåðåñêîêè ýëåêòðî�íîâ ñ óçëà íà óçåë è âíóòðèóçåëüíîå è ìåæäîóçåëü�

íîå êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ. Ïåð�âûé ïðîöåññ õàðàêòåðèçóåòñÿ ïàðàìåòðàìè B0, B1,B2 : : : , ïðåäñòàâëÿþùèìè ñîáîé èíòåãðàëû ïåðåñêî�êà ìåæäó áëèæàéøèìè, ñëåäóþùèìè çà áëèæàéøè�ìè, è ò. ä. óçëàìè. Âòîðîé ïðîöåññ õàðàêòåðèçóåòñÿïàðàìåòðàìè U0, U1, U2 : : : , ïðåäñòàâëÿþùèìè ñî�áîé ïàðàìåòðû êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà îä�íîì óçëå, ìåæäó ýëåêòðîíàìè íà ñîñåäíèõ óçëàõ, èò. ä. Äóìàåòñÿ, ÷òî âîçìîæíî ïîñòðîåíèå ýëåêòðîí�íîé òåîðèè ÓÍÒ, îñíîâàííîé íà ìîäåëè Õàááàðäà,ðåçóëüòàòîì êîòîðîé áûë áû îòâåò íà âîïðîñ ¾ïðèêàêèõ çíà÷åíèÿõ óêàçàííûõ âûøå ïàðàìåòðîâ áûëîáû ñïðàâåäëèâî ¾ïðàâèëî êðàòíîñòè òðåì¿, à ïðèêàêèõ çàâèñèìîñòü òèïà ïðîâîäèìîñòè îò èíäåêñîâêèðàëüíîñòè íîñèëà áû äðóãîé õàðàêòåð¿. Ýòî òðå�áóåò ïîñëåäîâàòåëüíîãî è ñòðîãîãî îïèñàíèÿ ñèñòå�ìû â ðàìêàõ ìîäåëè Õàááàðäà.Íåñìîòðÿ íà ñâîþ íàãëÿäíóþ ïðîñòîòó, ìîäåëüÕàááàðäà â ïëàíå ïîëó÷åíèÿ â åå ðàìêàõ êîíêðåò�íûõ ðàñ÷åòíûõ ðåçóëüòàòîâ ÿâëÿåòñÿ î÷åíü ñëîæíîé(ýòî îòíîñèòñÿ äàæå ê ïðîñòåéøåìó åå âàðèàíòó, êî�ãäà ó÷èòûâàþòñÿ ëèøü ïåðåñêîêè ìåæäó áëèæàéøè�ìè óçëàìè è êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå íà îäíîìóçëå). Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñóùåñòâóåò íåñêîëüêî ïîä�õîäîâ ê ïîëó÷åíèþ ðåçóëüòàòîâ â åå ðàìêàõ. Ê íèì,â ÷àñòíîñòè, îòíîñÿòñÿ ïðèáëèæåíèå äèíàìè÷åñêî�ãî ñðåäíåãî ïîëÿ (DMFT) [11℄ è ìåòîä äèàãðàììíîéòåõíèêè äëÿ X-îïåðàòîðîâ [12℄. Â ðàìêàõ ýòèõ ìåòî�äîâ óäàëîñü ïîñòðîèòü òåîðèþ ñâåðõïðîâîäèìîñòèâûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ íà áàçå êó�ïðàòîâ. Â ðàáîòå [13℄ ìåòîäîì äèàãðàììíîé òåõíè�êè äëÿ X-îïåðàòîðîâ â ïåðåäåëå U ! 1 áûëî ïî�êàçàíî, ÷òî â ãðà�åíå, ïî ýëåêòðîííîìó ñòðîåíèþÿâëÿþùåìñÿ ñõîäíûì ñ ÓÍÒ, âîçìîæíà ñâåðõïðîâî�äèìîñòü ïî ìåõàíèçìó, îñíîâàííîìó íà ñèëüíûõ êó�ëîíîâñêèõ êîððåëÿöèÿõ íà îäíîì óçëå.Â ðàáîòàõ [14�16℄ äëÿ èçó÷åíèÿ ñèñòåì, îïèñû�âàåìûõ ìîäåëüþ Õàááàðäà, áûëî ïðåäëîæåíî ïðè�áëèæåíèå ñòàòè÷åñêèõ �ëóêòóàöèé, â ðàìêàõ êîòî�ðîãî óäàåòñÿ îïèñàòü èçâåñòíîå ðàñùåïëåíèå çîíûïðîâîäèìîñòè íà äâå õàááàðäîâñêèå ïîäçîíû, èìåþ�ùåå ìåñòî ïðè ïåðåõîäå ìåòàëë�äèýëåêòðèê. Â ðà�áîòàõ [17�19℄ â ðàìêàõ ýòîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ìî�äåëè Õàááàðäà íàì óäàëîñü ïîëó÷èòü ýíåðãåòè÷å�ñêèé ñïåêòð è îáúÿñíèòü ñïåêòðû îïòè÷åñêîãî ïî�ãëîùåíèÿ �óëëåðåíîâ C60, C70 è C80. Ïðè çíà÷å�íèÿõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè Õàááàðäà U = 7:0 ýÂ èB = �1:0 ýÂ ñïåêòðû îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ, ïî�ëó÷åííûå íàìè â ðàáîòàõ [17�19℄, õîðîøî ñîãëàñó�þòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Äàëåå â ðà�áîòå [20℄ ìû ïîêàçàëè, ÷òî ÓÍÒ êèðàëüíîñòè (5,5),â ïðîòèâîðå÷èè ñ ïðàâèëîì êðàòíîñòè òðåì ðàçíî�1062
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m8�èñ. 1. �àçáèåíèå ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè íàïîäðåøåòêè. Âåêòîðû n1, n2, n3 ñîåäèíÿþò óçëûòèïà ¾a¿ ñ óçëàìè òèïà ¾b¿, àm1,m2, m3 � óçëûòèïà ¾b¿ ñ óçëàìè òèïà ¾a¿ ïëîñêîé ãåêñàãîíàëü-íîé ðåøåòêèñòè èíäåêñîâ êèðàëüíîñòè, ÿâëÿþòñÿ ïîëóïðîâîäíè�êàìè ñ ùåëüþ � � 1 ýÂ. Â ýòîé ðàáîòå ìû òàêæåâû÷èñëèëè ñïåêòðû îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ ÓÍÒêèðàëüíîñòåé (5,5) è (10,0). Ïîëó÷åííûå êðèâûå îêà�çàëèñü â êà÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëü�íûìè äàííûìè. Ââèäó ñóùåñòâåííîé ðàçíèöû çíà�÷åíèÿ ùåëè, ïîëó÷åííîé â ðàáîòå [20℄, è ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè [9℄, ìû â ðàáîòå [21℄ âû÷èñëè�ëè ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ÓÍÒ êèðàëüíîñòåé (5,5),(10,0), (9,0), (12,0) è (15,0) ñ ó÷åòîì áîëåå äàëüíèõ(÷åì ìåæäó áëèæàéøèìè óçëàìè) ïåðåñêîêîâ ýëåê�òðîíîâ. Ýòè ïåðåñêîêè ïîêàçàíû íà ðèñ. 1 äëèííîéëèíèåé (êîðîòêèå ëèíèè ñîîòâåòñòâóþò ïåðåñêîêàììåæäó áëèæàéøèìè óçëàìè). Ïðè çíà÷åíèè èíòå�ãðàëà äàëüíèõ ïåðåñêîêîâ B1 = �0:362 ýÂ ùåëü âýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå èçó÷åííûõ ÓÍÒ îêàçàëàñü� � 0:05�0.075 ýÂ, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ äàííûìè ðàáî�òû [9℄.Âñå ýêñïåðèìåíòàëüíûå îáðàçöû ÓÍÒ ïðåäñòàâ�ëÿþò ñîáîé ñìåñü ÓÍÒ ðàçëè÷íûõ êèðàëüíîñòåé.Ñîñòàâ ýòèõ îáðàçöîâ çàâèñèò îò óñëîâèé ñèíòåçà.Ñîãëàñíî [22℄, íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûìè â ãå�òåðîãåííûõ îáðàçöàõ ÿâëÿþòñÿ ÓÍÒ êèðàëüíîñòåé(10,10) � 44%, (11,9) � 30% è (12,8) � 20%. Â ñâÿçèñ ýòèì ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòðÓÍÒ ýòèõ êèðàëüíîñòåé è ñóììàðíûé ñïåêòð îïòè�÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ ñèñòåìû, èìåþùåé óêàçàííûéñîñòàâ. Ïîýòîìó ìû â êà÷åñòâå îáúåêòà äëÿ äàëüíåé�

øåãî èññëåäîâàíèÿ âûáðàëè èìåííî ÓÍÒ ýòèõ êè�ðàëüíîñòåé. Êðîìå òîãî, òàê æå, êàê è â [21℄, ìû áó�äåì ó÷èòûâàòü äàëüíèå ïåðåñêîêè ýëåêòðîíîâ ìåæ�äó óçëàìè, ñîãëàñíî ðèñ. 1.2. ÌÎÄÅËÜ È ÌÅÒÎÄÑèñòåìó áóäåì îïèñûâàòü ñòàíäàðòíîé ìîäåëüþÕàááàðäà [6℄ è ó÷òåì ïåðåñêîêè ýëåêòðîíîâ çà áîëååäàëüíèå, ÷åì áëèæàéøèå óçëû:H = "Xi;� �ayi;�ai;� + byi;�bi;��++B0 Xi;j 6=i;� �ayi�bj� + byj�ai��++B1 Xi;j 6=i;� �ayi�aj� + ayj�ai��++ U Xi;j 6=i;�;�n�i;�n�i;� : (1)Çäåñü " � ñîáñòâåííàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà, B0 � èí�òåãðàë ïåðåñêîêà ìåæäó áëèæàéøèìè óçëàìè a�b,B1 � èíòåãðàë ïåðåñêîêà ìåæäó äàëüíèìè óçëàìèa�a, U � èíòåãðàë êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ íàîäíîì óçëå, nai;� = ayi;�ai;� è nbi;� = byi;�bi;� � îïåðà�òîðû ÷èñëà ÷àñòèö, à ayi� , ai� è byi� , bi� � îïåðàòîðûðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ ýëåêòðîíîâ íà óçëàõ òèïà¾a¿ è òèïà ¾b¿ ñî ñïèíîì �. Çäåñü � � ñïèí ïðîòè�âîïîëîæíûé �, à � = fa; bg.Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà âîñ�ïîëüçóåìñÿ ïðèáëèæåíèåì ñòàòè÷åñêèõ �ëóêòóà�öèé [14�16℄. Îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿâîçüìåì â ïðåäñòàâëåíèè �åéçåíáåðãà ñ ìíèìûìâðåìåíåì � è çàïèøåì óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ:dayi�(�)d� = hH; ayi�(�)i = "ai;�ayi�(�) ++B0Xj 6=i byj�(�) +B1Xj 6=i ayj�(�) ++ U�nai;�(�)ayi�(�);dbyi�(�)d� = hH; byi�(�)i = "bi;�ayi�(�) ++B0Xj 6=i ayj�(�) +B1Xj 6=i byj�(�) ++ U�nbi;�(�)byi�(�):
(2)

Çäåñü �n�i;� = n�i;� � hn�i;�i, à "�i;� = "+Uhn�i;�i. Âèä�íî, ÷òî äëÿ íàõîæäåíèÿ ayi�(�) è byi�(�) íåîáõîäèìîíàïèñàòü óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿ �nai;�(�)ayi�(�) è�nbi;�(�)byi�(�) è ò. ä. Òàêèì îáðàçîì, ñèñòåìà (2) â1063



À. È. Ìóðçàøåâ, Å. Î. Øàäðèí ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014êîíå÷íîì èòîãå ðàçâîðà÷èâàåòñÿ â ñèñòåìó èç áåñ�êîíå÷íîãî ÷èñëà óðàâíåíèé äëÿ îïåðàòîðîâ ayi�(�) èbyi�(�); �nai;�(�)ayi�(�) è �nbi;�(�)byi�(�) è ò. ä. Îáû÷íîäëÿ ïîëó÷åíèÿ ïðèáëèæåííîãî ðåøåíèÿ íà êàêîì-òîýòàïå ïðîâîäèòñÿ ïðîèçâîëüíîå ðàñöåïëåíèå, îáîñíî�âûâàåìîå �èçè÷åñêèìè ñîîáðàæåíèÿìè. Ìû ïîñòó�ïèì àíàëîãè÷íûì îáðàçîì, èñïîëüçóÿ ïðèáëèæåíèåñòàòè÷åñêèõ �ëóêòóàöèé [14�16℄.Ââåäåì ïðåäñòàâëåíèå òèïà ïðåäñòàâëåíèÿ âçàè�ìîäåéñòâèÿ [15℄:ayi�(�) = exp(H0�)~ayi�(�) exp(�H0�);byi�(�) = exp(H0�)~byi�(�) exp(�H0�);�n�i;�(�) = exp(H0�)�~n�i;�(�) exp(�H0�); (3)ãäåH0 = Xi;�;� "�i n�i;� +B0Xi;j;� �ayi�bj� + byj�aj��++B1Xi;j;� �ayi�aj� + ayj�aj�� : (4)Ïîäñòàíîâêà (3) â (2) äàåòd~ayi�(�)d� + hH0; ~ayi�(�)i = "ai;�~ayi�(�)+B0Xj 6=i ~byj�(�)++B1Xj 6=i ~ayj�(�) + U ��~nai;�(�)~ayi�(�)� ; (5)
d~byi�(�)d� + hH0;~byi�(�)i = "bi;�~ayi�(�)+B0Xj 6=i ~ayj�(�) ++B1Xj 6=i ~byj�(�) + U ��~nbi;�(�)~byi�(�)� : (6)Òåïåðü íà ýòîì ýòàïå, ñëåäóÿ ðàáîòå [16℄, ïîëîæèì[H0; H ℄ � 0, ÷òî, ñîãëàñíî ýòîé ðàáîòå, ðàâíîñèëüíîd�~n�i;�(�)d� � 0:Â òàêîì ïðèáëèæåíèè â �îðìóëàõ (5) è (6) âòî�ðûå ñëàãàåìûå ñëåâà ñîêðàùàþòñÿ ñ ïåðâûìè òðåìÿñïðàâà. Ó÷èòûâàÿ èçâåñòíîå äëÿ îïåðàòîðîâ ÷èñëà÷àñòèö òîæäåñòâî ni;� = n2i;� , ïîñëå íåñëîæíûõ ïðå�îáðàçîâàíèé ïîëó÷èì

d~ayi�(�)d� = U ��~nai;�(�)~ayi�(�)� ;d��~nai;�~ayi�(�)�d� = U �1� 2hnai;�i�����~nai;�~ayi�(�)�+Uhnai;�i �1�hnai;�i� ~ayi�(�);d~byi�(�)d� = U ��~nbi;�~byi�(�)� ;d��~nbi;�~byi�(�)�d� = U �1� 2hnbi�i�����~nbi;�~byi�(�)�+Uhnbi;�i �1�hnbi;�i�~byi�(�):
(7)

�åøèâ ñèñòåìó (7), è èñïîëüçóÿ ðàâåíñòâà (3) ïîëó�÷èìayi�(�) = ayi�(�)��1� hnai;�i� exp ��hnai;�iU�� ++ hnai;�i exp ��1�hnai;�i�U��	+�nai;�(0)ayi�(�)�� �exp ��1� hnai;�i�U��� exp ��hnai;�iU��	 ;byi�(�) = byi�(�)��1� hnbi;�i� exp ��hnbi;�iU�� ++ hnbi;�i exp ��1�hnbi;�i�U��	+�nbi;�(0)byi�(�)�� �exp ��1� hnbi;�i�U��� exp ��hnbi;�iU��	 : (8)
Çäåñü ayi�(�) = exp(H0�)ayi�(0) exp(�H0�);byi�(�) = exp(H0�)byi�(0) exp(�H0�);óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿ íèõ ñëåäóþùèå:dd� ayi�(�) = "ai;�ayi�(�) +B0Xj 6=i byj�(�) ++B1Xj 6=i ayj�(�);dd� byi�(�) = "bi;�byi�(�) +B0Xj 6=i ayj�(�) ++B1Xj 6=i byj�(�): (9)

Âî âòîðîì ñëàãàåìîì â ïðàâîé ÷àñòè ñóììèðîâà�íèå èäåò ïî j � óçëàì ñîñåäíèì ñ óçëàìè i. Òàêèìîáðàçîì, (9) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñèñòåìó èç 2N (N �÷èñëî àòîìîâ â ñèñòåìå) ëèíåéíûõ äè��åðåíöèàëü�íûõ óðàâíåíèé ïåðâîãî ïîðÿäêà. Íà÷àëüíûå óñëîâèÿñëåäóþùèå: ayi�(0) = ayi� , byi�(0) = byi� , ãäå ayi� è byi� �îïåðàòîðû â ïðåäñòàâëåíèè Øðåäèíãåðà. Ïðåäñòà�âèâ ayk�(�) è byj�(�) â âèäå ðÿäà Ôóðüå,ayk�(�) = 1pN Xj ayj�(�) exp(�ikrj);byk�(�) = 1pN Xj byj�(�) exp(�ikrj); (10)1064



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 6, 2014 Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð è ñïåêòðû îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ : : :è âûïîëíèâ íàä ñèñòåìîé (9) îáðàòíîå ïðåîáðàçîâà�íèå Ôóðüå, ïîëàãàÿ, ÷òî ÷èñëî ýëåêòðîíîâ ðàâíî ÷èñ�ëó àòîìîâ (òàê íàçûâàåìûé ñëó÷àé ïîëîâèííîãî çà�ïîëíåíèÿ çîíû), ïîëó÷èì ñëåäóþùóþ ñèñòåìó óðàâ�íåíèé:dd� ayk�(�) = " � ayk�(�) +B0byk�(�)P (k) ++B1ayk�(�)R(k);dd� byk�(�) = " � byk�(�) +B0ayk�(�)Q(k) ++B1byk�(�)R(k): (11)
ÇäåñüP (k) = exp(�iky)+ exp i p32 kx+12 ky!!++ exp i 12 ky� p32 kx!! ;
Q(k) = exp(iky)+ exp �i p32 kx+ 12 ky!!++ exp i p32 kx� 12 ky!! ;
R(k) = exp i p32 kx+32 ky!!++ exp �i p32 kx�32 ky!!+exp��ip3 kx�++ exp �i p32 kx+ 32 ky!!++ exp i p32 kx� 32 ky!!+ exp�ip3 kx� :Ñëåäóÿ ðàáîòàì [20; 21℄, ïîëó÷èì �óðüå-îáðàçû àí�òèêîììóòàòîðíûõ �óíêöèé �ðèíà, ïîëþñà êîòîðûõîïðåäåëÿþò ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ñèñòåìû (1). Ïî�ñêîëüêó óçëû ¾a¿ è ¾b¿ ýíåðãåòè÷åñêè ýêâèâàëåíò�íû, çàïèøåì ñîîòâåòñòâóþùåå âûðàæåíèå òîëüêîäëÿ îäíîãî òèïà óçëîâ:

Dhayk�(�); ak�(0)iEE == i2� � n=2E � "�B1Rk �B0Ek � U ++ n=2E � "�B1Rk +B0Ek � U ++ 1=2� n=2E � "�B1Rk �B0Ek ++ 1=2� n=2E � "�B1Rk +B0Ek � : (12)Çäåñü ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿEk = �1 + 4 os2�12 ky� ++ 4 os p32 kx! os�12 ky�)1=2 ;Rk = 2 os p32 kx � 32 ky!++ 2 os p32 kx+32 ky!+2 os�p3 kx� ; (13)
ãäå  � ðàññòîÿíèå ìåæäó óçëàìè â óãëåðîäíîé ïëîñ�êîñòè, à n = hnai;�i = hnbi;�i.Èñïîëüçóÿ �ëóêòóàöèîííî-äèññèïàöèîííóþ òåî�ðåìó [23℄, ïåðåéäåì ê òåðìîäèíàìè÷åñêèì ñðåäíèìhayk�ak�i = 12 [nf ("+B1Rk +BEk + U) ++ nf ("+B1Rk �BEk + U) ++ (1� n)f ("+B1Rk +BEk) ++ (1� n)f ("+B1Rk �BEk)℄ : (14)Çäåñü f(x) = 1=(1+exp(x=kT )) � �óíêöèÿ �åðìèåâ�ñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ. Ïàðàìåòð " íàõîäèòñÿ èç óðàâ�íåíèÿ n = 2N Xk hayk�ak�i: (15)(Íàïîìíèì, ÷òî ìû ðàññìàòðèâàåì ñëó÷àé ïîëîâèí�íîãî çàïîëíåíèÿ õàááàðäîâñêîé çîíû, è, ñëåäîâà�òåëüíî, n = 1=2.)Âñå ïîëó÷åííûå âûøå ðåçóëüòàòû îòíîñÿòñÿ ê óã�ëåðîäíîé ïëîñêîñòè, ÷òîáû ïåðåéòè ê ÓÍÒ, íåîáõî�äèìî ó÷åñòü ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, íàêëàäûâàåìûå íàkx è ky, êîòîðûå äëÿ ÓÍÒ ðàçëè÷íûõ êèðàëüíîñòåéðàçëè÷íû.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÄëÿ òîãî ÷òîáû íàéòè ýíåðãåòè÷åñêèå ñïåêòðûêîíêðåòíûõ ÓÍÒ, âîñïîëüçóåìñÿ èçâåñòíûìè ãðà�íè÷íûìè óñëîâèÿìè äëÿ âåêòîðîâ kx è ky. Òàê, äëÿ1065
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�èñ. 2. Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ÓÍÒ êèðàëüíîñòè(10,10)òðóáîê ñ êèðàëüíîñòüþ òèïà (Nx; Ny) ýòè ãðàíè÷íûåóñëîâèÿ ñëåäóþùèå:p3Nxkxa+Nykya = 2�q;q = 0; : : : ;max(Nx; Ny): (16)Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð êîíêðåòíûõ ÓÍÒ ïîëó÷àåò�ñÿ êàê ïîëþñà �óíêöèè �ðèíà (12) ïîñëå ïîäñòàíîâ�êè ãðàíè÷íûõ óñëîâèé (16). Ïàðàìåòðû íàøåé ìîäå�ëè àíàëîãè÷íî ðàáîòå [20℄ áûëè âçÿòû B0 = �1:0 ýÂè U = 7:0 ýÂ. Èíòåãðàë äàëüíèõ ïåðåñêîêîâ, êàê èâ ðàáîòå [21℄, âîçüìåì B0 = �0:362 ýÂ. Òàêîå çíà÷å�íèå B1, êàê áûëî ñêàçàíî ðàíåå, íàìè áûëî âçÿòî èçñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ íàøèõ ðàñ÷åòîâ ñ ðåçóëüòà�òàìè ðàáîòû [9℄, ãäå ìåòîäîì òóííåëüíîé ìèêðîñêî�
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0:0310� � 0:059 �0:028

�èñ. 3. Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ÓÍÒ êèðàëüíîñòè(11,9)ïèè áûëà èçìåðåíà ùåëü â ÓÍÒ êèðàëüíîñòåé (9,0),(12,0) è (15,0). Èìåííî ïðè ýòîì çíà÷åíèè ïàðàìåò�ðà B1 ùåëü â ñïåêòðå, ïîëó÷åííàÿ íàìè, èìååò òîòæå ïîðÿäîê, ÷òî è èçìåðåííàÿ â ýòîé ðàáîòå. Äèñ�ïåðñèîííûå êðèâûå ïðè ýòèõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâìîäåëè ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2�4. Ùåëè â ýíåðãåòè÷å�ñêîì ñïåêòðå îêàçàëèñü ðàâíûìè äëÿ ÓÍÒ êèðàëü�íîñòè (10,10) � � � 0:056 ýÂ, (11,9) � � � 0:059 ýÂ,(12,8) � � � 0:058 ýÂ. Òàêèì îáðàçîì, íåò ñóùå�ñòâåííîé êðèòè÷åñêîé çàâèñèìîñòè õàðàêòåðà ýëåê�òðîïðîâîäíîñòè îò èíäåêñîâ êèðàëüíîñòè, êàê ýòîäîëæíî ñëåäîâàòü èç ðàñ÷åòîâ [2�4℄. Ñîãëàñíî ýòèìðàáîòàì, â ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå ÓÍÒ êèðàëüíî�ñòåé (11,9) è (12,8) äîëæíà áûòü ùåëü� � 0:5�0.1 ýÂ1066
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�èñ. 4. Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ÓÍÒ êèðàëüíîñòè(12,8)è ïðîâîäèìîñòü äîëæíà èìåòü ïîëóïðîâîäíèêîâûéòèï, à â ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå ÓÍÒ êèðàëüíîñòè(10,10) ùåëü äîëæíà îòñóòñòâîâàòü, à ïðîâîäèìîñòüäîëæíà èìåòü ìåòàëëè÷åñêèé òèï.Îòëè÷èå íàøèõ ðåçóëüòàòîâ îò ðåçóëüòàòîâ Äðåñ�ñåëõàóçà è äð. ñâÿçàíî, êàê ýòî îòìå÷àëîñü íàìè â ðà�áîòå [24℄, ñ òåì, ÷òî ó÷åò êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿíà îäíîì óçëå ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîé ïåðåñòðîéêåýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà. Ýòà ïåðåñòðîéêà ÿâëÿåòñÿñëåäñòâèåì òîãî, ÷òî èç-çà ñèëüíîãî êóëîíîâñêîãî îò�òàëêèâàíèÿ íà êàæäîì óçëå áóäåò íàõîäèòüñÿ îäèíýëåêòðîí ñ ïðîèçâîëüíîé îðèåíòàöèåé ñïèíà, à íåäâà ñ ïðîòèâîïîëîæíî îðèåíòèðîâàííûìè ñïèíàìè.Â ðåçóëüòàòå ýòîãî ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ðàñùåï�
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�èñ. 5. Ñõåìà ðàñùåïëåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåê-òðà ÓÍÒ ïðè ó÷åòå êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿëÿåòñÿ íà äâå õàááàðäîâñêèå ïîäçîíû (ñì. ðèñ. 5),ðàçäåëåííûå ùåëüþ � � U �W , ãäå W � øèðèíàõàááàðäîâñêîé ïîäçîíû. Åñëè íå ó÷èòûâàòü äàëüíèåïåðåñêîêè, òî W = 6B0 [20℄, è ïðè íàøèõ ïàðàìåò�ðàõ ìû ïîëó÷àåì � � 1 ýÂ. Ó÷åò äàëüíèõ ïåðåñêî�êîâ (B1 6= 0) ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ øèðèíû õàá�áàðäîâñêîé ïîäçîíû è W > 6B0, ÷òî ïðèâîäèò êóìåíüøåíèþ ùåëè äî çíà÷åíèé � � 0:01�0.1 ýÂ.Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ÿâëÿåòñÿ òàêîé õàðàêòå�ðèñòèêîé ñèñòåìû, ïðÿìîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå íà�áëþäåíèå êîòîðîãî çàòðóäíåíî. Ïîýòîìó ñêàçàòü,âåðåí îí èëè íåâåðåí, ìîæíî ëèøü ïóòåì ñðàâíå�íèÿ äðóãèõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû, ïîëó÷åííûõ íàåãî îñíîâå, ñ ýêñïåðèìåíòîì. Òàêîé õàðàêòåðèñòèêîéÿâëÿåòñÿ ñïåêòð îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ, êîòîðûéïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêèì ñïåêòðîì.Âñå îáðàçöû, ñîäåðæàùèå ÓÍÒ, äëÿ êîòîðûõ áûëîïðîâåäåíî ýêñïåðèìåíòàëüíîå èçó÷åíèå ñïåêòðà îï�òè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ, ÿâëÿþòñÿ ãåòåðîãåííûìè ïîñîñòàâó îáðàçöàìè. È âñëåäñòâèå ýòîãî ýêñïåðèìåí�òàëüíûå äàííûå ïî îïòè÷åñêîìó ïîãëîùåíèþ â òîéèëè èíîé ñòåïåíè îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà. Òàê,ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì ðàáîòû [25℄ (ðèñ. 6), â ñïåêòðåîïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ èìåþòñÿ ïèêè ïðè ýíåðãè�ÿõ 0.7 ýÂ, 1.2 ýÂ, 1.7 ýÂ è øèðîêèé ðàçìûòûé ìàê�ñèìóì â îáëàñòè 4�5 ýÂ. Â ðàáîòå [26℄ ïîëó÷åíî, ÷òî1067
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�èñ. 6. Ñïåêòð îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ ãåòåðîãåí-íîãî îáðàçöà, èçìåðåííûé â ðàáîòå [25℄èìåþòñÿ ïèêè ïðè ýíåðãèÿõ 0.6 ýÂ, 1.25 ýÂ, 1.75 ýÂ èíàáëþäàåòñÿ òåíäåíöèÿ ê ïîÿâëåíèþ øèðîêîãî ðàç�ìûòîãî ìàêñèìóìà â îáëàñòè áîëåå 4 ýÂ. Ïî ðåçóëü�òàòàì [27℄ íàáëþäàþòñÿ ïèêè ïðè ýíåðãèÿõ 0.75 ýÂ,1.3 ýÂ, 1.8 ýÂ, 1.9 ýÂ. Òî÷íîå ïðîöåíòíîå ñîîòíîøå�íèå ÓÍÒ ðàçëè÷íûõ êèðàëüíîñòåé, âõîäÿùèõ â ñî�ñòàâ ãåòåðîãåííûõ îáðàçöîâ, êîòîðûå áûëè èññëåäî�âàíû â ýòèõ ðàáîòàõ, íåèçâåñòíî, íî ìîæíî ïðåäïî�ëîæèòü, ÷òî îíî áëèçêî ê çíà÷åíèÿì, ïîëó÷åííûì âðàáîòå [11℄, à èìåííî, (10,10) � 44%, (11,9) � 30%è (12,8) � 20%. Èìåþòñÿ ðàáîòû, ãäå äàåòñÿ äðóãîéñîñòàâ ãåòåðîãåííûõ îáðàçöîâ, íî âûâîäû î ñîñòà�âå â ýòèõ ðàáîòàõ îñíîâûâàþòñÿ íà ðåçóëüòàòàõ òåî�ðèè [2�4℄. Â ÷àñòíîñòè, â ðàáîòå [27℄ ñîñòàâ ãåòåðîãåí�íîãî îáðàçöà âîññòàíàâëèâàåòñÿ èç èçìåðåííûõ ñïåê�òðîâ îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ è àíàëèçà ýíåðãåòè÷å�ñêîãî ñïåêòðà, âû÷èñëåííîãî áåç ó÷åòà êóëîíîâñêèõêîððåëÿöèé [2�4℄. �åçóëüòàòû æå ðàáîòû [11℄, ïîëó�÷åííûå ìåòîäîì ðåíòãåíîñòðóêòóðíîãî àíàëèçà, çà�ñëóæèâàþò áîëüøåãî äîâåðèÿ.Ïîýòîìó ìû, êàê ãîâîðèëîñü âûøå, â êà÷åñòâåîáúåêòà èññëåäîâàíèÿ âûáðàëè ÓÍÒ èìåííî êèðàëü�íîñòåé (10,10), (11,9) è (12,8). Ñïåêòðû îïòè÷åñêî�ãî ïîãëîùåíèÿ, âû÷èñëåííûå íà ïðÿìûõ ïåðåõî�äàõ [20℄, ïðèâåäåíû íà ðèñ. 7�9. Âèäíî, ÷òî â îáëàñòèýíåðãèé îò 0 äî 2 ýÂ íàáëþäàþòñÿ ëîêàëüíûå ïèêè, àïðè ýíåðãèè 5 ýÂ èìååò ìåñòî õàðàêòåðíûé øèðîêèéðàçìûòûé ìàêñèìóì áîëüøîé èíòåíñèâíîñòè, êîòî�ðûé íàáëþäàåòñÿ â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòàõðàçíûõ àâòîðîâ. Íà ðèñ. 10 ïðèâåäåí ñïåêòð îïòè÷å�ñêîãî ïîãëîùåíèÿ îáðàçöà óêàçàííîãî âûøå ñîñòàâà,
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�èñ. 7. Ñïåêòð îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ ÓÍÒ êè-ðàëüíîñòè (10,10)
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E; ýÂ�èñ. 8. Ñïåêòð îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ ÓÍÒ êè-ðàëüíîñòè (11,9)ïîëó÷åííûé ïóòåì ñóììèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ ÓÍÒ êè�ðàëüíîñòåé (10,10), (11,9) è (12,8) ñ ó÷åòîì èõ âåñî�âîãî ñîñòàâà. Âèäíî, ÷òî èìåþò ìåñòî ïèêè ïîãëîùå�íèÿ ïðè ýíåðãèÿõ 0.3 ýÂ, 0.6 ýÂ, 1.0 ýÂ, 2.0 ýÂ, 2.8 ýÂè øèðîêèé ðàçìûòûé ìàêñèìóì â îáëàñòè ýíåðãèè5 ýÂ. Ïèêè ïðè ýíåðãèÿõ 0.7 ýÂ, 0.6 ýÂ, 0.75 ýÂ, èç�ìåðåííûå â ðàáîòàõ [25�27℄, ñîîòâåòñòâóþò íàøåìóïèêó ïðè ýíåðãèè 0.6 ýÂ; ïèêè ïðè ýíåðãèÿõ 1.2 ýÂ,1.25 ýÂ, 1.3 ýÂ, èçìåðåííûå â ðàáîòàõ [25�27℄, ñîîò�1068
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�èñ. 9. Ñïåêòð îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ ÓÍÒ êè-ðàëüíîñòè (12,8)
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�èñ. 10. Ïðîñóììèðîâàííûé ñ ó÷åòîì âåñîâîãî ñî-ñòàâà ñïåêòð îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ îáðàçöà, ñî-ñòîÿùåãî èç ÓÍÒ êèðàëüíîñòåé (10,10) � 44%,(11,9) � 30% è (12,8) � 20%âåòñòâóþò íàøåìó ïèêó ïðè ýíåðãèè 1.0 ýÂ; ïèêèïðè ýíåðãèÿõ 1.7 ýÂ, 1.75 ýÂ, 1.8 ýÂ, 1.9 ýÂ, îáíàðó�æåííûå â ýòèõ æå ðàáîòàõ, ñîîòâåòñòâóþò íàøåìóïèêó ïðè ýíåðãèè 2.0 ýÂ. Îòñóòñòâèå ïèêà ïðè ýíåð�ãèè 0.3 ýÂ, êîòîðûé äîëæåí èìåòü ìåñòî ñîãëàñíîíàøèì ðàñ÷åòàì, ïî âñåé âèäèìîñòè, ñâÿçàíî ñ òåì,÷òî â ðàáîòàõ [25�27℄ èçìåðåíèÿ ïðîâîäèëèñü â îá�
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�èñ. 11. Ñïåêòð îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ ãåòåðîãåí-íîãî îáðàçöà ñîñòàâà (10,10) � 44%, (11,9) � 30%è (12,8) � 20% áåç ó÷åòà êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåé-ñòâèÿ (U = 0)ëàñòè ýíåðãèé áîëüøèõ 0.5 ýÂ. À ïèê ïðè ýíåðãèè2.8 ýÂ, ïîëó÷åííûé íàìè, â ýêñïåðèìåíòå íå ðàçðå�øàåòñÿ âñëåäñòâèå òîãî, ÷òî îí ïîïàäàåò â îáëàñòüøèðîêîãî ìàêñèìóìà ïðè ýíåðãèè 5 ýÂ.Óêàçàííûå âûøå íåáîëüøèå îòëè÷èÿ îáëàñòèíèçêèõ ýíåðãèé íàøèõ ðåçóëüòàòîâ îò ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ äàííûõ ìîãóò áûòü ñâÿçàíû êàê ñ ïîãëîùå�íèåì íà îïòè÷åñêèõ �îíîíàõ, âêëàä êîòîðûõ â ðàáî�òå íå ó÷èòûâàëñÿ, òàê è ñ íåçíà÷èòåëüíûì îòëè÷èåìñîñòàâà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ îáðàçöîâ îò âçÿòîãî íà�ìè äëÿ ðàñ÷åòà. Â öåëîì æå �îðìà êðèâîé, ïîëó÷åí�íîé íàìè, ñîâïàäàåò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííû�ìè. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ìîæåò ãîâîðèòü î ïðàâèëü�íîñòè íàøåé ìîäåëè, îñíîâàííîé íà ó÷åòå êóëîíîâ�ñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà îäíîì óçëå. Äëÿ ñðàâíåíèÿíà ðèñ. 11 ïðèâåäåí ñïåêòð îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿãåòåðîãåííîãî îáðàçöà, èçó÷åííîãî íàìè, áåç ó÷åòàêóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (U = 0). Âèäíî, ÷òîíè÷åãî îáùåãî ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðåçóëüòàòàìèíå íàáëþäàåòñÿ. Îòìåòèì, ÷òî èìååòñÿ ðÿä òåîðåòè�÷åñêèõ ðàáîò, â êîòîðûõ ñäåëàíà ïîïûòêà ïîëó÷èòüñïåêòð îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ ÓÍÒ [28�31℄. Êðè�âûå ñïåêòðà îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ, ïîëó÷åííûå âýòèõ ðàáîòàõ, òàêæå íå èìåþò íè÷åãî îáùåãî ñ ýêñ�ïåðèìåíòîì, ÷òî, ïî âñåé âèäèìîñòè, ñâÿçàíî ñ òåì,÷òî àâòîðû ýòèõ ðàáîò èëè îòòàëêèâàþòñÿ îò ýíåðãå�òè÷åñêîãî ñïåêòðà, ïîëó÷åííîãî â ðàáîòàõ [2�4℄, èëèïîëíîñòüþ èãíîðèðóþò êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå�-ýëåêòðîíîâ íà îäíîì óçëå.1069
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