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�ÅØÅÍÈÅ ÊÈÍÅÒÈ×ÅÑÊÎ�Î Ó�ÀÂÍÅÍÈß ÌÅÒÎÄÎÌÌÎÌÅÍÒÎÂ ÄËß ÔÎÍÎÍÍÎÉ ÒÅÏËÎÏ�ÎÂÎÄÍÎÑÒÈ ÈÂËÈßÍÈÅ ÍÀ ÍÅÅ ÈÇÎÒÎÏÈ×ÅÑÊÎ�Î ÁÅÑÏÎ�ßÄÊÀ ÂÑËÓ×ÀÅ Ê�ÈÑÒÀËËÎÂ �Å�ÌÀÍÈß È Ê�ÅÌÍÈß Ï�È T = 300 ÊÀ. Ï. ÆåðíîâÈíñòèòóò ñâåðõïðîâîäèìîñòè è �èçèêè òâåðäîãî òåëà�îññèéñêîãî íàó÷íîãî öåíòðà ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 18 ÿíâàðÿ 2001 ã.Îáñóæäàåòñÿ âîïðîñ ðåøåíèÿ êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ ìåòîäîì ìîìåíòîâ äëÿ òåïëîïðîâîäíîñòè äèýëåê-òðèêîâ è ïîëóïðîâîäíèêîâ. Íà îñíîâå ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ìîäåëåé ïîëó÷åíû îöåíêè âëèÿíèÿ èçîòîïè÷å-ñêîãî áåñïîðÿäêà íà òåïëîñîïðîòèâëåíèå êðèñòàëëîâ ãåðìàíèÿ â ìíîãîìîìåíòíîì ïðèáëèæåíèè. Ó÷è-òûâàëèñü âêëàäû â òåïëîïðîâîäíîñòü îò àêóñòè÷åñêèõ è îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ. Äëÿ îáðàçöîâ ïðèðîäíîãîñîñòàâà îïðåäåëÿëîñü èçáûòî÷íîå ïî ñðàâíåíèþ ñ âûñîêîîáîãàùåííûìè îáðàçöàìè òåïëîñîïðîòèâëåíèå�W . Äëÿ ãåðìàíèÿ íàáëþäàåòñÿ õîðîøåå ñîãëàñèå ìåæäó òåîðèåé è ýêñïåðèìåíòîì äëÿ �W . Â ñëó÷àåêðåìíèÿ òåîðåòè÷åñêîå çíà÷åíèå ñóùåñòâåííî ìåíüøå ýêñïåðèìåíòàëüíîé âåëè÷èíû �W .PACS: 66.70.+f, 05.60.Gg1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíåå äåñÿòèëåòèå áëàãîäàðÿ ðàçâèòèþòåõíîëîãèé ïîëó÷åíèÿ ñâåðõ÷èñòûõ ìàòåðèàëîâ ñèí�òåçèðîâàíû ïðàêòè÷åñêè õèìè÷åñêè ÷èñòûå è èçî�òîïè÷åñêè âûñîêîîáîãàùåííûå ìàññèâíûå ìîíîêðè�ñòàëëû àëìàçà, ãåðìàíèÿ è êðåìíèÿ. Ïðè ýòîì ñèí�òåçèðîâàíû òàêæå ìîíîêðèñòàëëû ñ ïðîìåæóòî÷íû�ìè ñîñòàâàìè ïî èçîòîïàì ðàçíûõ ñîðòîâ. Êðèñòàë�ëû àëìàçà ñ ðàçëè÷íûì èçîòîïè÷åñêèì ñîñòàâîìâûðàùåíû â ëàáîðàòîðèè �èðìû General Eletri(ÑØÀ), à ãåðìàíèÿ � ñîâìåñòíûìè óñèëèÿìè Èí�ñòèòóòà ìîëåêóëÿðíîé �èçèêè �ÍÖ ¾Êóð÷àòîâñêèéèíñòèòóò¿ (�îññèÿ) è Íàöèîíàëüíîé ëàáîðàòîðèèèì. Ëîóðåíñà â Áåðêëè (ÑØÀ). Íåäàâíî ñîâìåñò�íî óñèëèÿì ó÷åíûõ �îññèè, �åðìàíèè è ßïîíèèèçãîòîâëåíû èçîòîïè÷åñêè îáîãàùåííûå êðèñòàëëûêðåìíèÿ. Ñ ïîìîùüþ ýòèõ ìîíîêðèñòàëëîâ èçó÷åíîâëèÿíèå ñîîòíîøåíèÿ êîëè÷åñòâà èçîòîïîâ íà ðàç�ëè÷íûå �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà. Èìåþòñÿ ðàáîòû, âêîòîðûõ èññëåäîâàíî ïîâåäåíèå òåïëîïðîâîäíîñòè�(T ): òåïëîïåðåíîñ â ñëó÷àå àëìàçà èçó÷àëñÿ â [1�4℄,à ïîâåäåíèå �(T ) â ñëó÷àÿõ ãåðìàíèÿ è êðåìíèÿ ðàñ�ñìîòðåíî ñîîòâåòñòâåííî â [5; 6℄ è [7�9℄.

Îáðàòèì âíèìàíèå íà òî, ÷òî â ïðîøëîì ãî�äó ïîä ðóêîâîäñòâîì �. �. Äåâÿòûõ (Íèæíèé Íîâ�ãîðîä, Èíñòèòóò õèìèè ñâåðõ÷èñòûõ ìàòåðèàëîâ)âûðàùåíû ñîâåðøåííûå è âûñîêîîáîãàùåííûå ìî�íîêðèñòàëëû 28Si (99.9%). Íà ïîëó÷åííûõ îáðàç�öàõ ïðîâåäåíû èçìåðåíèÿ òåïëîñîïðîòèâëåíèÿ W .Îíè áûëè âûïîëíåíû â ãðóïïå Ì. Êàðäîíû (Øòóò�ãàðò), ïðè÷åì èññëåäîâàíà îáëàñòü òåìïåðàòóð îòãåëèåâûõ äî êîìíàòíûõ [8℄. Â ãðóïïå À. Â. �óñå�âà (Íèæíèé Íîâãîðîä) èññëåäîâàí òåìïåðàòóðíûéèíòåðâàë ïðèìåðíî îò 70 äî 300 Ê [10℄. Äàííûåïî W äëÿ 28Si ñðàâíèâàëèñü ñ äàííûìè äëÿ îáðàç�öîâ êðåìíèÿ ïðèðîäíîãî ñîñòàâà (natSi). Îòìåòèì,÷òî ðåçóëüòàòû äëÿ èçáûòî÷íîãî òåïëîñîïðîòèâëå�íèÿ �W =W (natSi)�W (28Si) (çà ñ÷åò èçîòîïè÷åñêî�ãî áåñïîðÿäêà), îïðåäåëåííûå â ðàáîòàõ [8; 11℄ ïðèêîìíàòíîé òåìïåðàòóðå T = 300 Ê, îòëè÷àþòñÿ âíåñêîëüêî ðàç.Îáùèå âîïðîñû òåîðèè òåïëîïðîâîäíîñòè äè�ýëåêòðèêîâ è ïîëóïðîâîäíèêîâ èçëîæåíû â öåëîìðÿäå ìîíîãðà�èé (ñì., íàïðèìåð, [11℄, à òàêæå [12℄).Ïðè ðàññìîòðåíèè òåïëîïðîâîäíîñòè îáû÷íîïðåäïîëàãàþò, ÷òî ðàçëè÷íûå ïðîöåññû ðàññåÿíèÿíåðàâíîâåñíûõ �îíîíîâ, à èìåííî, ãðàíè÷íîå1237



À. Ï. Æåðíîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 5 (11), 2001ðàññåÿíèå íà ñòåíêàõ îáðàçöà, óïðóãîå ðàññåÿ�íèå, âûçâàííîå èçîòîïè÷åñêèì áåñïîðÿäêîì èïðèìåñÿìè, à òàêæå íåóïðóãèå àíãàðìîíè÷åñêèåñòîëêíîâåíèÿ ÿâëÿþòñÿ íåçàâèñèìûìè. Ïðè ýòîìõîðîøî èçâåñòíî, ÷òî íîðìàëüíûå (N) àíãàðìîíè�÷åñêèå ïðîöåññû ðàññåÿíèÿ �îíîíîâ, ò. å. ïðîöåññûñ ñîõðàíåíèåì êâàçèèìïóëüñà, ñàìè ïî ñåáå íåïðèâîäÿò ê êîíå÷íîé âåëè÷èíå òåïëîñîïðîòèâëå�íèÿ. Âìåñòå ñ òåì, â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð, ãäåâûìåðçàþò ðåçèñòèâíûå, ò. å. ñîïðîâîæäàþùèå�ñÿ ïîòåðåé êâàçèèìïóëüñà, ïðîöåññû ðàññåÿíèÿ�îíîíîâ íà �îíîíàõ (U -ïðîöåññû), N -ïðîöåññûìîãóò îïðåäåëÿòü ñòðóêòóðó ñòàöèîíàðíîãî íåðàâ�íîâåñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ �îíîíîâ. Â ðåçóëüòàòå èõðîëü îêàçûâàåòñÿ âåñüìà ñóùåñòâåííîé. Ïîýòîìóïðè àíàëèçå âëèÿíèÿ ðàçëè÷íûõ ðåëàêñàöèîííûõìåõàíèçìîâ øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ ðåçóëüòàòû ðàáî�òû [13℄ (ñì. òàêæå [14℄). Â ðàáîòå [13℄ êà÷åñòâåííîó÷òåíà ñïåöè�è÷åñêàÿ ðîëüN -ïðîöåññîâ è ïîëó÷åíîñðàâíèòåëüíî ïðîñòîå âûðàæåíèå äëÿ êîý��èöèåí�òà òåïëîïðîâîäíîñòè. Ïðè ýòîì ñäåëàí öåëûé ðÿäóïðîùàþùèõ ïðåäïîëîæåíèé. À èìåííî, èñïîëü�çîâàëîñü äåáàåâñêîå ïðèáëèæåíèå äëÿ îïèñàíèÿ�îíîííûõ ìîä è íå äåëàëîñü ðàçëè÷èÿ ìåæäó ïðî�äîëüíûìè è ïîïåðå÷íûìè ìîäàìè. Îäíîâðåìåííîçàâèñèìîñòè ñêîðîñòåé àíãàðìîíè÷åñêîé ðåëàê�ñàöèè �îíîííûõ ìîä îò ÷àñòîòû è òåìïåðàòóðûîïèñûâàëèñü ïîñðåäñòâîì, âîîáùå ãîâîðÿ, ïðîñòûõñòåïåííûõ çàêîíîâ, ïðåäëîæåííûõ â [15℄. Â âûðàæå�íèÿõ äëÿ ñêîðîñòåé ðåëàêñàöèè N - è U -ïðîöåññîâ�èãóðèðóþò ïàðàìåòðû, êîòîðûå íàõîäÿòñÿ ïóòåìïîäãîíêè ïîä ýêñïåðèìåíò. Ïðèíèìàëîñü òàêæå,÷òî ñêîðîñòü ðåëàêñàöèè çà ñ÷åò èçîòîïè÷åñêîãîáåñïîðÿäêà ïðîïîðöèîíàëüíà !4 (îòíîñèòåëüíîãðàíè÷íîãî ðàññåÿíèÿ ñì., íàïðèìåð, [16℄).Îòìåòèì, ÷òî òåîðèÿ [13℄ áûëà îáîáùåíà íà ñëó�÷àé ñèëüíîé àíèçîòðîïèè �îíîííîãî ñïåêòðà, ñâÿ�çàííîé â êðåìíèè è ãåðìàíèè ñ íàëè÷èåì ìÿãêèõïîïåðå÷íûõ ìîä (ñì. [6; 17℄).Àâòîðó èçâåñòíû âñåãî äâå ðàáîòû [18; 19℄, ïîñâÿ�ùåííûå ïîëóïðîâîäíèêàì ÷åòâåðòîé ãðóïïû, â êî�òîðûõ âûïîëíåíû ïîñëåäîâàòåëüíûå ðàñ÷åòû â ðàì�êàõ êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ íà îñíîâå èñïîëüçîâà�íèÿ ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ìîäåëåé äëÿ îïèñàíèÿ �î�íîííûõ ìîä è àíãàðìîíè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Âðàáîòå [18℄ ïðîàíàëèçèðîâàíî ïîâåäåíèå òåïëîïðî�âîäíîñòè ãåðìàíèÿ â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðà�òóð (îò ãåëèåâûõ äî êîìíàòíûõ). Ïðè ýòîì äåòàëüíîðàññìîòðåíà ðîëü ðàçëè÷íûõ àíãàðìîíè÷åñêèõ N - èU -ïðîöåññîâ (t + t ! l, t + l ! l, l + l ! l). Îäíî�âðåìåííî ó÷èòûâàëîñü ãðàíè÷íîå ðàññåÿíèå è ðàññå�ÿíèå, ñâÿçàííîå ñ èçîòîïè÷åñêèì áåñïîðÿäêîì. Îò�

ìåòèì òàêæå, ÷òî â [18℄ áûëà èñïîëüçîâàíà èçîòðîï�íàÿ êîíòèíóàëüíàÿ ìîäåëü äëÿ îïèñàíèÿ â àíàëèòè�÷åñêîì âèäå êàê �îíîíîâ, òàê è àíãàðìîíè÷åñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ. Êèíåòè÷åñêîå óðàâíåíèå ðåøàëîñüâ ìíîãîìîìåíòíîì ïðèáëèæåíèè, ïðè÷åì íåðàâíî�âåñíàÿ ïîïðàâêà ê ðàâíîâåñíîé �óíêöèè ðàñïðåäå�ëåíèÿ �îíîíîâ âûáèðàëàñü â �îðìå�z(q; j) = �qzXr0 �jr0 � jqjqD�r0 :Â ðàñ÷åòàõ â ðàçëîæåíèè ïî ìîìåíòàì ó÷èòûâàëîñüíåñêîëüêî ïåðâûõ ÷ëåíîâ.Â îòíîñèòåëüíî íåäàâíî îïóáëèêîâàííîé ðàáî�òå [19℄ ïîäðîáíî èññëåäîâàí òåïëîïåðåíîñ â êðèñòàë�ëàõ Ge è Si ñ ðàçíûì èçîòîïè÷åñêèì ñîñòàâîì. Àâ�òîðû ðàçâèëè ìîäåëü àíèçîòðîïíîãî ïàðíîãî ìåæ�àòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è â åå ðàìêàõ îïèñàëè �î�íîííûå ñïåêòðû, òåïëîâîå ðàñøèðåíèå, à òàêæå àí�ãàðìîíè÷åñêîå âçàèìîäåéñòâèå �îíîíîâ. Ó÷èòûâà�ëèñü âêëàäû îò àêóñòè÷åñêèõ è îïòè÷åñêèõ �îíîí�íûõ ìîä. ×òî êàñàåòñÿ êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ, òîîíî ðåøàëîñü èòåðàöèîííûì ìåòîäîì. Îáðàòèì âíè�ìàíèå íà òî, ÷òî òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû [19℄ äëÿâûñîêîîáîãàùåííîãî Si28 â ìàêñèìóìå â íåñêîëüêîðàç îòëè÷àþòñÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [8℄.Âîçìîæíî, ýòî ñâÿçàíî ñ èñïîëüçîâàíèåì èòåðàöèîí�íîé ïðîöåäóðû, êîòîðàÿ ìîæåò îêàçàòüñÿ íåý��åê�òèâíîé èìåííî â ðàéîíå ìàêñèìóìà �(T ).Òàêèì îáðàçîì, â ñàìûå ïîñëåäíèå ãîäû ïîëó÷åíáîëüøîé ýêñïåðèìåíòàëüíûé ìàòåðèàë ïî òåïëîïðî�âîäíîñòè êðèñòàëëîâ C, Si, Ge äëÿ âûñîêîîáîãàùåí�íûõ ïî èçîòîïè÷åñêîìó ñîñòàâó îáðàçöîâ. Âûïîëíåí�íûå íà äàííûé ìîìåíò òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû ïîç�âîëÿþò îïèñàòü âëèÿíèå èçîòîïè÷åñêîãî áåñïîðÿä�êà íà ïîâåäåíèå �(T ) êàê â îáëàñòè ìàêñèìóìà, òàêè ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå òîëüêî êà÷åñòâåííî.Çíà÷èòåëüíîå êîëè÷åñòâåííîå ðàñõîæäåíèå ìåæäóòåîðèåé è ýêñïåðèìåíòîì òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ áî�ëåå ñîâåðøåííûõ ìåòîäèê òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ è,â ÷àñòíîñòè, âûÿñíåíèÿ ðîëè àíèçîòðîïèè óïðóãîãîðàññåÿíèÿ �îíîíîâ íà èçîòîïàõ.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èçëàãàåòñÿ îñíîâàííûé íàèñïîëüçîâàíèè òåîðèè ïðåäñòàâëåíèé ìåòîä îïðå�äåëåíèÿ ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ ñèììåòðèçîâàííûõìîìåíòîâ, �èãóðèðóþùèõ â ïðîáëåìå ðåøåòî÷íîéòåïëîïðîâîäíîñòè. �àññìîòðåíû ñëó÷àè êðèñòàëëîâñ êóáè÷åñêîé ñòðóêòóðîé, à òàêæå ñ ãåêñàãîíàëü�íîé è òåòðàãîíàëüíîé ñòðóêòóðàìè, êîòîðûå îáëàäà�þò ñîîòâåòñòâåííî òî÷å÷íîé ñèììåòðèåé ãðóïï D6hè D4h.Äàëåå âûïîëíÿþòñÿ ðàñ÷åòû äëÿ êðèñòàëëîâ1238



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 5 (11), 2001 �åøåíèå êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ : : :Ge è Si ñ ïðèðîäíûì ïî ðàñïðåäåëåíèþ èçîòî�ïîâ ñîñòàâîì. Îïðåäåëåíà ÷àñòü òåïëîñîïðîòèâëå�íèÿ �W , îáóñëîâëåííàÿ èçîòîïè÷åñêèì áåñïîðÿä�êîì. Ìû îãðàíè÷èëèñü ïðàêòè÷åñêè âàæíûì ñëó�÷àåì êîìíàòíûõ òåìïåðàòóð T = 300 Ê. Êèíåòè�÷åñêîå óðàâíåíèå ðåøàëîñü, âîîáùå ãîâîðÿ, â ìíî�ãîìîìåíòíîì ïðèáëèæåíèè ñ ó÷åòîì âêëàäà â îïå�ðàòîð ðàññåÿíèÿ îò èçîòîïè÷åñêîãî ìåõàíèçìà ðàñ�ñåÿíèÿ è àíãàðìîíè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ �îíî�íîâ. Äëÿ �îíîííîãî ñïåêòðà èñïîëüçîâàëàñü ìíîãî�÷àñòè÷íàÿ ìîäåëü çàðÿäîâ íà ñâÿçÿõ [20; 21℄, à òàêæåïðåäëîæåííàÿ â [19℄ ìîäåëü, êîòîðàÿ â ïàðíîì ïðè�áëèæåíèè îïèñûâàåò ãàðìîíè÷åñêîå è àíãàðìîíè÷å�ñêîå ìåæàòîìíûå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ìîäåëü çàðÿäîâíà ñâÿçÿõ (3C) áîëåå òî÷íàÿ, ÷åì ìîäåëü ðàçâèòàÿâ [19℄, íî ñóùåñòâóþò ñëîæíîñòè â çàäàíèè àíãàðìî�íèçìà.Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ìîæíî îïðåäåëèòü �W ,îñíîâûâàÿñü òîëüêî íà çíàíèè èçîòîïè÷åñêîãî ìå�õàíèçìà ðàññåÿíèÿ, ñ ïðîáíîé �óíêöèåé íåðàâíî�âåñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ �îíîíîâ. Äàííàÿ ïðîáíàÿ�óíêöèÿ îáëàäàåò íåîáõîäèìûìè ñâîéñòâàìè, êî�òîðûå îáóñëîâëåíû ñèììåòðèåé êðèñòàëëà, è ïîç�âîëÿåò ó÷åñòü âîçìîæíîå ðàçëè÷èå â çíàêàõ ãðóï�ïîâûõ ñêîðîñòåé àêóñòè÷åñêèõ è îïòè÷åñêèõ �îíî�íîâ, èìåííî â ýòîì ñëó÷àå íàìè èñïîëüçîâàëàñü ìî�äåëü 3C.Â îáùåì ñëó÷àå ðåøåíèÿ êèíåòè÷åñêîãî óðàâíå�íèÿ â ìíîãîìîìåíòíîì ïðèáëèæåíèè, êîãäà íóæíîîäíîâðåìåííî ðàññìàòðèâàòü èçîòîïè÷åñêèé è àí�ãàðìîíè÷åñêèé ìåõàíèçìû ðàññåÿíèÿ �îíîíîâ, èñ�ïîëüçîâàëàñü ìîäåëü [19℄.2. ÒÅÎ�Èß ÒÅÏËÎÏ�ÎÂÎÄÍÎÑÒÈÇÀÉÌÀÍÀ. ÂÀ�ÈÀÖÈÎÍÍÛÉ Ï�ÈÍÖÈÏÂ ðàìêàõ êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ íà îñíîâåâàðèàöèîííîãî ïðèíöèïà ñòðîãàÿ òåîðèÿ �îíîííîéòåïëîïðîâîäíîñòè, êàê îòìå÷àëîñü, áûëà ïîñòðîåíàÇàéìàíîì. Îíà èçëîæåíà, íàïðèìåð, â èçâåñòíîé ìî�íîãðà�èè [11℄ è íå ïîòåðÿëà äî ñèõ ïîð àêòóàëüíî�ñòè.Â ýòîé òåîðèè êèíåòè÷åñêîå óðàâíåíèå ëèíåàðè�çóåòñÿ ïóòåì çàìåíû â ïîëåâîì ÷ëåíå ÷èñåë çàïîë�íåíèÿ äëÿ �îíîííûõ ìîä n(q; j) íà èõ ðàâíîâåñíûåçíà÷åíèÿ n0(q; j). Îäíîâðåìåííî â èíòåãðàëå ñòîëê�íîâåíèé âîçíèêàåò �óíêöèÿ ��(q; j), êîòîðàÿ õàðàê�òåðèçóåò ìàëûå îòêëîíåíèÿ îò ðàâíîâåñèÿ. Â íèç�

øåì ïîðÿäêå ïî òåìïåðàòóðíîìó ãðàäèåíòón(q; j) = n0(q; j) ++ �z(q; j)n0(q; j)(n0(q; j) + 1)�T�z : (1)Ïðè ýòîì �óíêöèÿ �z óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþ âè�äàXz(q; j) = �Xj0 Z dq0 P (q; j;q0; j0) �z(q0; j0); (2)ãäåXz(q; j) = h!(q; j)kBT 2 n0(q; j)(n0(q; j) + 1)vz(q; j): (3)Çäåñü è íèæå !(q; j), vz(q; j) è e(q; j) � ñîîòâåò�ñòâåííî ÷àñòîòà, ãðóïïîâàÿ ñêîðîñòü è âåêòîð ïîëÿ�ðèçàöèè �îíîííîé ìîäû fqjg. ×òî êàñàåòñÿ âåëè�÷èíû P (q; j;q0; j0), òî îíà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîþ ìàò�ðè÷íûé ýëåìåíò îïåðàòîðà ðàññåÿíèÿ ìåæäó ñîñòî�ÿíèÿìè q; j è q0; j0. Ñîãëàñíî ïðèíöèïó ìèêðîñêîïè�÷åñêîé îáðàòèìîñòè P (q; j;q0; j0) = P (q0; j0;q; j). Âðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå îïåðàòîð P îïðåäåëÿåòñÿêàê ñóììà òðåõ ñëàãàåìûõ, êîòîðûå îïèñûâàþò ðàñ�ñåÿíèå �îíîíîâ íà ãðàíèöàõ îáðàçöà, àíãàðìîíè÷å�ñêîå âçàèìîäåéñòâèå è åùå âëèÿíèå èçîòîïè÷åñêîãîáåñïîðÿäêà.Ïðèâåäåì ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ ñëàãàåìûõPiso(q; j;q0; j0) è Panh(q; j;q0; j0), êîòîðûå õàðàêòå�ðèçóþò èçîòîïè÷åñêîå è àíãàðìîíè÷åñêîå ðàññåÿíèå(ñì., íàïðèìåð, ñîîòâåòñòâåííî, [11℄ è [12; 22℄).Èìååì, âî-ïåðâûõ,Piso(q; j;q0; j0) == V0�28�2 !(q; j)!(q0; j0) je(q; j) e(q0; j0)j2 ��N jjqq0Æf!(q; j)� !(q0; j0)g: (4)Êðîìå òîãî, ïîëîæåíî N jjqq0 = n0(q; j) (n0(q0; j0) + 1).Çäåñü ÷åðåç �2 = (hM2i � hMi2)=hMi2 îáîçíà÷åí ïà�ðàìåòð, êîòîðûé îïèñûâàåò èçîòîïè÷åñêèé áåñïîðÿ�äîê. Ïðè ýòîì hMi =Xi iMi;ãäå i � êîíöåíòðàöèÿ àòîìîâ-èçîòîïîâ ñîðòà i.Êàê èçâåñòíî, âûðàæåíèå äëÿ àíãàðìîíè÷åñêîé÷àñòè îïåðàòîðà ñòîëêíîâåíèé ãðîìîçäêîå. Îäíà�êî ìíîãèå åãî ÷ëåíû ìîæíî îáúåäèíèòü, åñëè �îð�ìàëüíî ââåñòè îòðèöàòåëüíûå èíäåêñû ïîëÿðèçà�öèè: �j � js � j. Ïîëîæèì, ïî îïðåäåëåíèþ,1239



À. Ï. Æåðíîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 5 (11), 2001!(q;�j) = �!(q; j). Êâàäðàò ìîäóëÿ àíãàðìîíè÷å�ñêîé âåðøèíû îáîçíà÷èì êàêj�qq0 q00j j0j00 j2 = Dqq0q00j j0j00 ;òîãäà Dqq0 q00j j0j00 = �Dqq0 q00�j j0j00 :Êðîìå òîãî, èìååì �z(�q;�j) = ��z(q; j): Â ðå�çóëüòàòå ïîëó÷àåìPanh(q; js;q0; j0s0) = �2kB T 2 ~2 �� Xq00j00s00 Dqq0q00js j0s0 j00s00 Æf!(q; js)+!(q0; j0s0)+!(q00; j00s00)gsh�qjs sh�q0j0s0 sh�q00j00s00 ;(5)ãäå �qjs = ~!(q; js)=2kB T . Êîý��èöèåíò òåïëîïðî�âîäíîñòè çàäàåòñÿ ðàâåíñòâîì�(T ) = �kB T 28�3 Xj Z dq�(q; j) �(q; j): (6)Ñëåäóÿ Çàéìàíó, îïðåäåëèì òåïëîñîïðîòèâëåíèåW = 1=� â �îðìåW = 8�3kB T 2Xj;j0 ZZ dq dq0�(q; j)P (q; j;q0; j0)���(q0; j0)0�Xj Z dqX(q; j) �(q; j)1A�2: (7)Îòìåòèì, ÷òî ñîãëàñíî âàðèàöèîííîìó ïðèíöèïó�óíêöèÿ �z(q; j), óäîâëåòâîðÿþùàÿ êèíåòè÷åñêîìóóðàâíåíèþ (2), ðåàëèçóåò ìèíèìóì âûðàæåíèÿ (6).Êàê ïðàâèëî, ïðîáíóþ �óíêöèþ âûáèðàþò â âè�äå ðàçëîæåíèÿ ïî íåêîòîðîìó íàáîðó �óíêöèé f'rgñ êîý��èöèåíòàìè �r, êîòîðûå ïîäëåæàò íàõîæäå�íèþ. Ñîîòâåòñòâóþùàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé îòíîñè�òåëüíî �r èìååò ñëåäóþùèé âèä:Xr =Xr0 Prr0�r0 ;ãäå Xr è Prr0 � ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îïåðàòîðîâ Xè P â ñèñòåìå �óíêöèé f'rg.Êîíêðåòíûé âûáîð �óíêöèé â ìåòîäå ìîìåíòîâðàññìîòðåí â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.3. Î ÂÛÁÎ�Å ÌÎÌÅÍÒÎÂÏðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ �îíîí-�îíîííûå ïåðå�õîäû ÿâëÿþòñÿ ñóùåñòâåííî íåóïðóãèìè. Ïîñêîëüêó

âîçáóæäåíû �îíîíû òîëüêî ñ ìàëûìè êâàçèèìïóëü�ñàìè, ïåðåõîäû ñ ïåðåáðîñîì (U -ïðîöåññû) âîçìîæ�íû äëÿ íåðàâíîâåñíûõ ìîä, ðàñïîëîæåííûõ ëèøü âíåêîòîðûõ ÷àñòÿõ íåïðèâîäèìîé ÷àñòè çîíû Áðèë�ëþýíà. Â ðåçóëüòàòå âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà â óïîðÿ�äî÷åííîì êðèñòàëëå P (q; j;q0; j0) äîëæíà çàâèñåòüè îò àáñîëþòíûõ çíà÷åíèé âåêòîðîâ q è q0, è îò èõîòíîñèòåëüíîé îðèåíòàöèè â ïðîñòðàíñòâå îáðàòíîéðåøåòêè. Íîðìàëüíûå ïðîöåññû îáåñïå÷èâàþò íàëè�÷èå êîíå÷íîãî ÷èñëà íåðàâíîâåñíûõ ìîä â îáëàñòèèõ íàèáîëåå ý��åêòèâíîãî ðàññåÿíèÿ ñ ïåðåáðîñîì.Ïîÿâëåíèå â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå èçîòîïîâ ðàç�íûõ ñîðòîâ, íà êîòîðûõ �îíîíû ðàññåâàþòñÿ óïðó�ãèì îáðàçîì, âîîáùå ãîâîðÿ, äîïîëíèòåëüíî èçîòðî�ïèçèðóåò íåðàâíîâåñíóþ �óíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ�îíîíîâ�(q; j). Ïðè÷åì òàêàÿ èçîòðîïèçàöèÿ èìååòìåñòî ïðè òåìïåðàòóðàõ, êîãäà ïðîöåññû íåóïðóãîãîðàññåÿíèÿ íà �îíîíàõ è óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íà ïðè�ìåñÿõ îäèíàêîâû ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû. Íî â óñëî�âèÿõ ñèëüíîé àíèçîòðîïèè �îíîííîãî ñïåêòðà (ñâÿ�çàííîé, íàïðèìåð, ñî ñëàáîäèñïåðñíûìè ïîïåðå÷íû�ìè ìîäàìè) óïðóãîå ðàññåÿíèå èç-çà èçîòîïè÷åñêîãîáåñïîðÿäêà òàêæå îêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåííî àíèçî�òðîïíûì. Òàêèì îáðàçîì, ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõèç-çà U -ïðîöåññîâ è àíèçîòðîïèè �îíîííîãî ñïåê�òðà ÿâíûé ó÷åò íåñòàíäàðòíîé ñòðóêòóðû �óíêöèèðàñïðåäåëåíèÿ �(q; j) íîñèò ïðèíöèïèàëüíûé õàðàê�òåð. Çàòåì ïðè òåìïåðàòóðàõ T � �D=6 âîçáóæäå�íû ïðàêòè÷åñêè âñå ãðóïïû àêóñòè÷åñêèõ �îíîíîâè íà÷èíàþò äîìèíèðîâàòü àíãàðìîíè÷åñêèå ïðîöåñ�ñû ðàññåÿíèÿ ðàçíûõ òèïîâ. Ïðè ýòîì ðîëü èçîòî�ïè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ â ïðèíöèïå íåçíà÷èòåëüíà. Âòàêîé ñèòóàöèè ðàñïðåäåëåíèå ñòàíäàðòíîãî âèäà�z(q; j) / qz!(q; j)äîëæíî óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàòü ðåàëüíîå ðàñ�ïðåäåëåíèå ïî èìïóëüñàì. Îäíàêî è çäåñü íåëüçÿ èñ�êëþ÷èòü âîçìîæíîñòè ïðîÿâëåíèÿ âëèÿíèÿ ñèëüíîéàíèçîòðîïèè ñïåêòðà �îíîíîâ íà �óíêöèþ ðàñïðå�äåëåíèÿ �.Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå ñêàçàííîå, îáñóäèì âî�ïðîñ, êàêèì îáðàçîì ìîæíî çàäàòü ìîìåíòû, �è�ãóðèðóþùèå â ðàçëîæåíèÿõ äëÿ ñòàöèîíàðíîãî ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ��(q; j) = !(q; j)�(q; j). Ïî îïðåäåëå�íèþ ��(q; j) ÿâëÿåòñÿ êóñî÷íî-íåïðåðûâíîé, ïåðè�îäè÷åñêîé ñ ïåðèîäîì ðåøåòêè �óíêöèåé è îáëà�äàåò òî÷å÷íîé ãðóïïîé ñèììåòðèè êðèñòàëëà. Òàê÷òî �(q; j) ìîæíî ðàçëîæèòü â ðÿä ïî �óíêöèÿìg(im)� (q; j); f (rl)j (q). Ïðè ýòîì ìîìåíò g(im)� ïðåîáðà�çóåòñÿ ïî âåêòîðíîìó ïðåäñòàâëåíèþ è õàðàêòåðè�çóåò óãëîâóþ çàâèñèìîñòü ðàñïðåäåëåíèÿ. Ìîìåíòû1240



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 5 (11), 2001 �åøåíèå êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ : : :òèïà f (rl)j (q) = (q=qD)l; l = 0; nr(åñëè q çàäàåòñÿ âíå ïðåäåëîâ ïåðâîé çîíû Áðèëëþ�ýíà, òî ñëåäóåò ðàññìîòðåòü âåëè÷èíó q+B, ãäå B �îäèí èç âåêòîðîâ îáðàòíîé ðåøåòêè) ó÷èòûâàþò çà�âèñèìîñòü ðàñïðåäåëåíèÿ îò jqj.Ïî òåîðåìå �èññà�Ôèøåðà, åñëè f'(r)g � ïîë�íûé îðòîíîðìèðîâàííûé íàáîð �óíêöèé è ïîñëåäî�âàòåëüíîñòü ÷èñåë �r òàêîâ, ÷òî ðÿäP1r=1 �2r ñõîäèò�ñÿ, òî �1'(1) + �2'(2) + : : : ñõîäèòñÿ â ñðåäíåì ê �.Ïðè ýòîì ñîãëàñíî òåîðåìå åäèíñòâåííîñòè f�rg çà�äàþò îäíîçíà÷íî ïî÷òè âñþäó �(q) â îáëàñòè îïðå�äåëåíèÿ, â ÷àñòíîñòè, åñëè �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ�(q) íåïðåðûâíà, òî íåïðåðûâíà âñþäó.�àññìîòðèì ïîäðîáíî ìîìåíòû òèïà g(im)� .Ïî óñëîâèþ îíè îáëàäàþò òåìè æå ñâîéñòâàìè,÷òî è êîìïîíåíòû âåêòîðà ãðóïïîâîé ñêîðîñòèv�(q; j) = �!(q; j)=�q�. Ñ öåëüþ ñîêðàùåíèÿ çàïèñèèíäåêñ ïîëÿðèçàöèè ìîä j â äàëüíåéøåì â ýòîìðàçäåëå áóäåì îïóñêàòü.Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå ñêàçàííîå, â êà÷åñòâåñîîòâåòñòâóþùèõ ìîìåíòîâ, îïèñûâàþùèõ óãëîâóþçàâèñèìîñòü ��(q), óäîáíî âûáðàòü �óíêöèè âèäàg(im)� (q) = v(i1)�1 : : : v(ij )�j ; i1 + i2 + : : :+ ij = m; (8)ãäå is � öåëûå ÷èñëà. Â ñëó÷àå êóáè÷åñêîãî êðèñ-òàëëà ïðè ïðåîáðàçîâàíèÿõ ñèììåòðèè G 2 Oh êîì�ïîíåíòà v�(k) ïðåîáðàçóåòñÿ êàê áàçèñíàÿ �óíêöèÿíåïðèâîäèìîãî ïðåäñòàâëåíèÿ � = F1u. Ìîìåíòûæå (8) ïðè n 6= 1 îáðàçóþò áàçèñ ïðèâîäèìîãî ïðåä�ñòàâëåíèÿ �n� , ÿâëÿþùåãîñÿ ïðÿìûì ïðîèçâåäåíè�åì n ïðåäñòàâëåíèé �� :�n� = nOi=1 �� : (9)Ôóíêöèÿ �� ïðåîáðàçóåòñÿ ïî íåïðèâîäèìîìó ïðåä�ñòàâëåíèþ F1u. Ïîýòîìó èç íàáîðà ìîìåíòîâ (8),îáðàçóþùèõ áàçèñû ïðåäñòàâëåíèé (9), ñëåäóåò âû�áðàòü �óíêöèè, èìåþùèå òèï ñèììåòðèè F1u. Èñêî�ìûå ìîìåíòû ìîæíî îïðåäåëèòü ñ ïîìîùüþ ïðîåê�öèîííûõ îïåðàòîðîâP (�) = f (�)g XG ��(G)G; (10)ãäå f� � ðàçìåðíîñòü íåïðèâîäèìîãî ïðåäñòàâëåíèÿ�, ��(G) � õàðàêòåð íåïðèâîäèìîãî ïðåäñòàâëåíèÿ� äëÿ G. Èìååì g� = P (�)gn; (11)

ãäå gn � áàçèñíàÿ �óíêöèÿ ïðèâîäèìîãî ïðåäñòàâ�ëåíèÿ �n� .Ó÷èòûâàÿ, ÷òî êîìïîíåíòû ãðóïïîâîé ñêîðîñòèvx, vy è vz ïðåîáðàçóþòñÿ ïîä äåéñòâèåì G êàê êî�îðäèíàòû x; y è z, è íåïîñðåäñòâåííî èñïîëüçóÿ (10)è (11), ìîæíî íàéòè �óíêöèè g� .Ïîëíîå ÷èñëî ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ �óíêöèé âè�äà (8) äëÿ íåêîòîðîãîm ðàâíî (m+1)(m+2)=2. ×èñ�ëî �èãóðèðóþùèõ â ðàçëîæåíèè äëÿ ��(q) ëèíåé�íî íåçàâèñèìûõ ìîìåíòîâ òèïà fg(im)� g ñóùåñòâåííîìåíüøå. Îíî çàäàåòñÿ êðàòíîñòüþ âõîæäåíèÿ �-ãîïðåäñòàâëåíèÿm� â ïðèâîäèìîå ïðåäñòàâëåíèå �n�0 .Åñëè èçâåñòíû õàðàêòåðû [�n℄G ïðåäñòàâëåíèÿ �n�0 ,òî m� = 1gXC gC��(C)[�n℄(C);ãäå gC è g � ÷èñëà ýëåìåíòîâ â C-êëàññå è â ãðóï�ïå. Ïî îïðåäåëåíèþ ïðåäñòàâëåíèå �n�0 , ðåàëèçóå�ìîå �óíêöèÿìè âèäà v(i1)�1 : : : v(ij)�j , ñèììåòðè÷íî ïîâñåì èíäåêñàì �1 : : : �j . Õàðàêòåðû äëÿ òàêèõ ïðåä�ñòàâëåíèé íàõîäÿòñÿ ïî �îðìóëå [23℄:[�n℄G =Xfpg �p1(G) : : : �pn(G)p1! 2p2! : : : npn! : (12)Â ðàâåíñòâå (12) pi � öåëûå ïîëîæèòåëüíûå ÷èñëà.Ñèìâîë f: : : g îáîçíà÷àåò ñóììèðîâàíèå ïî âñåì âîç�ìîæíûì íàáîðàì pi, óäîâëåòâîðÿþùèì óñëîâèþp1 + 2p2 + : : :+ npn = n: (13)Â òàáë. 1 äëÿ êóáè÷åñêèõ êðèñòàëëîâ ïðèâå�äåíû õàðàêòåðû òåíçîðíûõ ïðåäñòàâëåíèé �n� == Nni=1 �1u, çíà÷åíèÿ m, ãäå m � êðàòíîñòü âõî�æäåíèÿ F1u â �n� , è ýêâèâàëåíòíûå áàçèñû íåïðèâî�äèìîãî ïðåäñòàâëåíèÿ �1u.�àññìîòðèì åùå êðèñòàëëû ñ ãåêñàãîíàëüíîé èòåòðàãîíàëüíîé ñòðóêòóðàìè, êîòîðûå îáëàäàþò ñî�îòâåòñòâåííî òî÷å÷íîé ñèììåòðèåé ãðóïï D6h èD4h. Ïðè ýòîì êîîðäèíàòà z âäîëü îñè ñèììåòðèè÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà äëÿ D4h è øåñòîãî ïîðÿäêà äëÿD6h ðåàëèçóåò îäíîìåðíîå íåïðèâîäèìîå ïðåäñòàâ�ëåíèå, îáîçíà÷àåìîå ÷åðåç A2u äëÿ îáåèõ ãðóïï, àêîîðäèíàòû x è y ÿâëÿþòñÿ áàçèñàìè äâóìåðíûõíåïðèâîäèìûõ ïðåäñòàâëåíèé (E1u äëÿ D6h è Euäëÿ D4h). Ïî ýòîé ïðè÷èíå ïîëèíîìû âèäà xiyjzkìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê ïðîèçâåäåíèå �óíêöèé èçáàçèñîâ òåíçîðíûõ ïðåäñòàâëåíèé �n =Nni=1A2u è�m =Nmi=1 E1u èëè �m =Nmi=1 Eu). Ïðåäñòàâëåíèå�n äëÿ âñåõ n îäíîìåðíî; ïðè ýòîì zn äëÿ ÷åòíûõn ÿâëÿåòñÿ áàçèñîì A1g , äëÿ íå÷åòíûõ � áàçèñîìA2u. Â òàáë. 2 ïðèâåäåíû õàðàêòåðû ïðåäñòàâëåíèé1241



À. Ï. Æåðíîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 5 (11), 2001Òàáëèöà 1. Õàðàêòåðû òåíçîðíûõ ïðåäñòàâëåíèé �n� = Nni=1 �1u è ýêâèâàëåíòíûå áàçèñû íåïðèâîäèìîãîïðåäñòàâëåíèÿ �1un Êëàññ m Ëèíåéíî íåçàâèñèìûå ìîìåíòûE 3C24 6C4 6C2 8C31 3 �3 1 �1 0 1 x3 10 �2 0 �2 1 2 x3; x(y2 + z2)5 21 �3 1 �3 0 4 x5; x3(y2 + z2); x(y4 + z4); xy2z27 36 �4 0 �4 0 6 x7; x5(y2 + z2); x3(y4 + z4),x(y6 + z6); x(y4z2 + y2z4); x3y2z2,9 55 �5 1 �5 1 9 x9; x7(y2 + z2); x5(y4 + z4),x3(y6 + z6); x(y8 + z8); x(y2z6 + y6z2),x3(y2z4 + y4z2); x5y2z2; xy4z4Ïðèìå÷àíèå. m � êðàòíîñòü âõîæäåíèÿ F1u â �n äëÿ ãðóïïû Oh.Òàáëèöà 2. Õàðàêòåðû òåíçîðíûõ ïðåäñòàâëåíèé �n = Nni=1A2u, �m = Nmi=1 Eu è ýêâèâàëåíòíûå áàçèñûíåïðèâîäèìûõ ïðåäñòàâëåíèé A1g (n � ÷åòíîå) è Eu (n � íå÷åòíîå) äëÿ ãðóïï D4h è D6hn Êëàññ Ëèíåéíî íåçàâèñèìûå ìîìåíòûE�E C�2C2 2C�4 2C3 2C6 2U�23U2 2U�23U2 D4h D6h1 2 �2 �1 0 1 0 0 x x2 3 3 0 �1 0 1 1 x2 + y2 x2 + y23 4 �4 1 0 �1 0 0 xy2; x3 x(x2 + y2)4 5 5 �1 1 �1 1 1 x2y2; x4 + y4 (x2 + y2)25 6 �6 0 0 0 0 0 x3y2; xy4; x5 x(xy + y2)2,xy2(y2 � 3x2)6 7 7 1 �1 1 1 1 x2y2(x2 + y2), (x2 + y2)3,y6 + z6 x6 � 15x4y2++15x2y4 � y67 8 �8 �1 0 1 0 0 x5y2; x3y4, x(x2 + y2)3,xy6; x7 x3(x4 + 7y4),xy2(y2 � 3x2)(x2 + y2)Ïðèìå÷àíèå. Êëàññ äëÿ D4h ïîìå÷åí çâåçäî÷êîé.�m äëÿ D6h è D4h, ýêâèâàëåíòíûå áàçèñû ïðåäñòàâ�ëåíèé A1g è E1u (èëè Eu).Îáðàòèì âíèìàíèå íà òî, ÷òî â [24℄ ñîäåðæàòñÿòàáëèöû, â êîòîðûõ äëÿ áîëüøèíñòâà êðèñòàëëè÷å�ñêèõ êëàññîâ è òåêñòóð ïðèâåäåíû ÿâíûå âûðàæå�íèÿ äëÿ ïðîñòåéøèõ âåêòîðíûõ �óíêöèé A(k), ñîâ�ìåñòèìûõ ñ ñèììåòðèåé êðèñòàëëîâ è òåêñòóð. Èñ�ïîëüçóÿ ýòè òàáëèöû, ìîæíî òàêæå îïðåäåëèòü ïåð�âûå äâà-òðè äîïîëíèòåëüíûõ óãëîâûõ ìîìåíòà. Íà�
êîíåö, ïðè âûáîðå ðàñïðåäåëåíèÿ â �îðìå�z(q; j) = vz(q; j)!(q; j)Fj(q) (14)äëÿ îïèñàíèÿ óãëîâîé çàâèñèìîñòè ìîæíî èñïîëüçî�âàòü ñïåöèàëüíî âûáðàííûå ãàðìîíèêè. Îíè îïðå�äåëÿþòñÿ â âèäå íåêîòîðîé êîìáèíàöèè ñ�åðè÷å�ñêèõ ãàðìîíèê è îáëàäàþò ñîîòâåòñòâóþùåé ñèììåò�ðèåé êðèñòàëëà. Äëÿ ãåêñàãîíàëüíûõ, òåòðàãîíàëü�1242



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 5 (11), 2001 �åøåíèå êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ : : :íûõ è òðèãîíàëüíûõ êðèñòàëëîâ ïîäîáíûå ãàðìîíè�êè îïðåäåëåíû â ðàáîòå [25℄.Â ñëó÷àå êóáè÷åñêîãî êðèñòàëëà â äåáàåâñêîìïðèáëèæåíèè, êîãäà v�(q) ïðîïîðöèîíàëüíî v�,fg(a;n)g îêàçûâàþòñÿ ïîëèíîìàìè îò vx, vy, vz. ×èñ�ëî ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ �óíêöèé fg(im)g ñóùå�ñòâåííî óìåíüøàåòñÿ. Èìååìg(1)� = gs(n) = X� v� n�;g(2)� =X� v3�n�; g(3)� =X� v5�n�;g(3) = (v4x + v4y + v4z)gs(n);g(5)� =X� v5�n�; g(6) = (v6x + v6y + v6z)gs(n);g(7)� =X� v9�n�; g(8)� = (v8x + v8y + v8z)gs(n) (15)(n � åäèíè÷íûé âåêòîð â íàïðàâëåíèè âíåøíåãî ïî�ëÿ).4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ×ÈÑËÅÍÍÛÕ �ÀÑ×ÅÒÎÂÄËß �Å�ÌÀÍÈß È Ê�ÅÌÍÈß Ï�ÈT = 300 Ê. ÂÊËÀÄ ÈÇÎÒÎÏÈ×ÅÑÊÎ�ÎÌÅÕÀÍÈÇÌÀ �ÀÑÑÅßÍÈß ÂÒÅÏËÎÑÎÏ�ÎÒÈÂËÅÍÈÅÂ ïåðâóþ î÷åðåäü áûëè ïðîàíàëèçèðîâàíû â ðàì�êàõ âàðèàöèîííîé ïðîöåäóðû äàííûå ïî òåïëîïðî�âîäíîñòè, ïîëó÷åííûå äëÿ ãåðìàíèÿ â îáëàñòè îòíî�ñèòåëüíî âûñîêèõ òåìïåðàòóð.Âêëàä â òåïëîñîïðîòèâëåíèå îò èçîòîïè÷åñêîãîðàññåÿíèÿ áûë îöåíåí ñíà÷àëà íà îñíîâå ñòàíäàðò�íûõ ñîîòíîøåíèé òåîðèè Çàéìàíà (4), (5) è (8).Äëÿ îïèñàíèÿ �îíîííîãî ñïåêòðà èñïîëüçîâàëàñüìîäåëü çàðÿäîâ íà ñâÿçÿõ. �àíåå â ðàìêàõ ýòîé ìî�äåëè íàìè àíàëèçèðîâàëîñü âëèÿíèå ñîîòíîøåíèÿêîëè÷åñòâà èçîòîïîâ íà ïîñòîÿííóþ ðåøåòêè è ëè�íåéíûé êîý��èöèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ â ñëó�÷àÿõ ãåðìàíèÿ è êðåìíèÿ [27℄. �àñ÷åòû áûëè âû�ïîëíåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì äëÿ íåðàâíîâåñíîé ÷àñòè�óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ �îíîíîâ ïðåäñòàâëåíèé âè�äà �a / !(q; j)vz(q; j) ñ ó÷åòîì è áåç ó÷åòà âêëàäàîò îïòè÷åñêèõ ìîä.Ñðàâíèì ïðîáíóþ �óíêöèþ�z(q; j) � !(q; j)vz(q; j) (16)ñî ñòàíäàðòíîé �óíêöèåé�z(q; j) / qz; (17)

êîòîðàÿ îïèñûâàåò ðàñïðåäåëåíèå íåðàâíîâåñíûõ�îíîíîâ äëÿ èçîòðîïíîãî êîíòèíóóìà. Íåïîñðåä�ñòâåííî âèäíî, ÷òî, âî-ïåðâûõ, �óíêöèÿ (16) â îòëè�÷èå îò (17) ìîæåò èìåòü çà ñ÷åò ìíîæèòåëÿ vz(q; j),îáîçíà÷àþùåãî ãðóïïîâóþ ñêîðîñòü, ïðîèçâîëüíûéçíàê. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííûì,òàê êàê îïòè÷åñêèå �îíîíû  vz < 0 ìîãóò äàâàòüçàìåòíûé âêëàä â �W (äëÿ àêóñòè÷åñêèõ �îíîíîâ,êàê ïðàâèëî, vz > 0). Âî-âòîðûõ, �óíêöèÿ (16) îáëà�äàåò òðàíñëÿöèîííîé ñèììåòðèåé è, ñëåäîâàòåëüíî,êîððåêòíî îïèñûâàåò âêëàäû â �W îò �îíîíîâ ñâåêòîðàìè q1 è q2, êîòîðûå ðàçëè÷àþòñÿ íà îäèí èçâåêòîðîâ îáðàòíîé ðåøåòêè (ñîîòâåòñòâóþùèå âêëà�äû ðàâíû). Ôóíêöèÿ (17) òàêèì ñâîéñòâîì íå îáëà�äàåò.Ñîãëàñíî âûïîëíåííûì òåîðåòè÷åñêèì ðàñ÷åòàìïðè T = 300 Ê çíà÷åíèå �W =W (natGe)�W (28Ge)äëÿ íàòóðàëüíîãî ñîñòàâà (�2 = 5:89 � 10�4) ñî�ñòàâëÿåò 0.20 Âò�1� ñì�Ê áåç ó÷åòà âêëàäà îò îïòè�÷åñêèõ ìîä è 0.32 Âò�1� ñì�Ê, åñëè ñîîòâåòñòâóþ�ùèé âêëàä ó÷èòûâàåòñÿ. Îáðàòèì âíèìàíèå íà òî,÷òî ïðè ñòàíäàðòíîì âûáîðå �a / qa ïîëó÷àåì�W = 0:75 Âò�1� ñì�Ê. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷å�íèå �W ñîñòàâëÿåò 0.26 Âò�1� ñì�Ê.Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ òåïëîïðîâîäíî�ñòè � è âêëàäà îò èçîòîïè÷åñêîãî ìåõàíèçìà ðàññåÿ�íèÿ â òåïëîñîïðîòèâëåíèå �W ïðèâåäåíû â òàáë. 3.Íàïîìíèì, ÷òî èçîòîïè÷åñêèé áåñïîðÿäîê õàðàêòå�ðèçóåòñÿ ïàðàìåòðîì �2 = (hM2i � hMi2)=hMi2.Êðîìå òîãî, âûïîëíåíû îöåíêè ðîëè ìíîãîìî�ìåíòíûõ ïîïðàâîê ïðè ðåøåíèè êèíåòè÷åñêîãî óðàâ�íåíèÿ â ðàìêàõ ìîäåëè äèíàìè÷åñêîãî ïàðíîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ, ïîäðîáíî èçëîæåííîé â [19℄. Ýòà ìî�äåëü îïèñûâàåò êàê ãàðìîíè÷åñêóþ, òàê è àíãàð�ìîíè÷åñêóþ ÷àñòè âçàèìîäåéñòâèÿ. Â îòëè÷èå îòìîäåëè çàðÿäîâ íà ñâÿçÿõ [20; 21℄ â [19℄ ó÷èòûâà�åòñÿ òîëüêî ïàðíîå ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå.Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçóþòñÿ ïåðâûå òðè äîïîëíèòåëü�íûõ ìîìåíòà èç (15) è äâà ìîìåíòà òèïà (jqj=qD)l(l = 1; 2). Êèíåòè÷åñêîå óðàâíåíèå ðåøàëîñü ÷èñëåí�íî ïðè îäíîâðåìåííîì ðàññìîòðåíèè àíãàðìîíè÷å�ñêîãî è èçîòîïè÷åñêîãî ìåõàíèçìîâ ðàññåÿíèÿ �îíî�íîâ. Îêàçàëîñü, ÷òî ó÷åò äîïîëíèòåëüíûõ ìîìåíòîâóìåíüøàåò çíà÷åíèå �W ïðèáëèçèòåëüíî íà 20%.Ïðè ýòîì â ìîäåëè [19℄ ðåçóëüòèðóþùåå çíà÷åíèå�W = 0:23 Âò�1� ñì�Ê. (Âëèÿíèå ìîìåíòîâ áîëååâûñîêèõ ïîðÿäêîâ íåñóùåñòâåííî.) Òàêèì îáðàçîì,äëÿ ãåðìàíèÿ ïðè T = 300 Ê âêëàä îò èçîòîïè÷åñêî�ãî ìåõàíèçìà ðàññåÿíèÿ â ïîëíîå òåïëîñîïðîòèâëå�íèå ñîñòàâëÿåò îêîëî 15�20%, ÷òî íàõîäèòñÿ â õîðî�øåì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì.Îòìåòèì èíòåðåñíûé ðåçóëüòàò, êîòîðûé ñëåäóåò1243



À. Ï. Æåðíîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 5 (11), 2001Òàáëèöà 3. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè � è òåïëîñîïðîòèâëåíèÿ �W , îáóñëîâëåííîãî èçî-òîïè÷åñêèì ðàññåÿíèåì â êðèñòàëëàõ ãåðìàíèÿ [5℄�2 8:16 � 10�8 7:75 � 10�5T , Ê �,Âò � ñì�1 �Ê�1 �,Âò � ñì�1 �Ê�1 �W ,Âò�1 � ñì �Ê300 0.697 0.695 0.004250 0.862 0.844 0.029200 1.14 1.105 0.028150 1.70 1.62 0.030�2 5:89 � 10�4 1:54 � 10�3T �,Âò � ñì�1 �Ê�1 �W ,Âò�1 � ñì �Ê �,Âò � ñì�1 �Ê�1 �W ,Âò�1 � ñì �Ê300 0.590 0.26 0.537 0.43250 0.795 0.258 0.628 0.44200 0.889 0.248 0.753 0.45150 1.23 0.223 0.981 0.43èç äàííûõ [5℄, ïðèâåäåííûõ â òàáë. 3. Îêàçûâàåòñÿ,÷òî ïðè T = 150�250 Ê äàííûå ïî ïðèìåñíîé ÷àñòèòåïëîñîïðîòèâëåíèÿ �W äëÿ îáðàçöîâ 70Ge (96.3%)è ïðèðîäíîãî èçîòîïè÷åñêîãî ñîñòàâà â ïðåäåëàõ ïî�ãðåøíîñòè ýêñïåðèìåíòà ëîæàòñÿ íà ïðÿìóþ ëèíèþ,ïðîõîäÿùóþ ÷åðåç íà÷àëî êîîðäèíàò. Èíûìè ñëîâà�ìè, âûïîëíÿåòñÿ ñîîòíîøåíèå �W / �2. Îäíàêîäàííûå äëÿ ñîñòàâà 70=76Ge (50%/50%) íà ïðÿìóþíå ëîæàòñÿ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ �W ñó�ùåñòâåííî ìåíüøå, ÷åì òåîðåòè÷åñêèå. Ñõîäíàÿ ñè�òóàöèÿ èìåëà ìåñòî è ïðè àíàëèçå ñïåêòðîâ íåóïðó�ãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ [28℄. Âîçìîæíî, ÷òî äëÿ70=76Ge îòêëîíåíèÿ �W îò ëèíåéíîé çàâèñèìîñòèîáóñëîâëåíû ý��åêòîì ëîêàëüíîãî óïîðÿäî÷åíèÿëåãêèõ è òÿæåëûõ èçîòîïîâ.Òàêæå áûëè âûïîëíåíû îöåíêè âåëè÷èí �Wäëÿ ïðèðîäíîãî êðåìíèÿ (�2 = 2:02 � 10�4). ÏðèT = 300 Ê â òåõ æå ìîäåëÿõ [20; 21℄ è [19℄ è ïðè�áëèæåíèÿõ ïðè ðåøåíèè êèíåòè÷åñêîãî óðàâíåíèÿíàéäåíî, ÷òî �W ðàâíî ñîîòâåòñòâåííî 0.09 è0.071 Âò�1� ñì�Ê. Êàê óæå îòìå÷àëîñü, ñîãëàñ�íî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì [7; 21℄ çíà÷åíèå�W � 0:142 Âò�1� ñì�Ê, ÷òî ñîñòàâëÿåò îêîëî60% îò ïîëíîãî òåïëîñîïðîòèâëåíèÿ. (Ïî äàí�íûì [21℄ �W=W � 0:1.) Òàêèì îáðàçîì, â îòëè÷èåîò ãåðìàíèÿ â ñëó÷àå êðåìíèÿ ìåæäó òåîðèåé èýêñïåðèìåíòîì äëÿ �W èìååò ìåñòî ñóùåñòâåííîåðàçëè÷èå.

Ïîäâåäåì èòîãè. Â ðàáîòå íà îñíîâàíèè òåî�ðèè ïðåäñòàâëåíèé ïðåäëîæåí ìåòîä îïðåäåëåíèÿñèììåòðèçîâàííûõ ëèíåéíî-íåçàâèñèìûõ ìîìåíòîâ,�èãóðèðóþùèõ â çàäà÷å ðåøåòî÷íîé òåïëîïðîâîä�íîñòè. Îïðåäåëåíû ìîìåíòû äëÿ ñëó÷àåâ êðèñòàë�ëîâ ñ êóáè÷åñêîé, ãåêñàãîíàëüíîé è òåòðàãîíàëüíîéñòðóêòóðàìè.Çàòåì âûïîëíåíû îöåíêè âëèÿíèÿ èçîòîïè÷åñêî�ãî áåñïîðÿäêà íà òåïëîñîïðîòèâëåíèå ïðèðîäíûõãåðìàíèÿ è êðåìíèÿ. Èñïîëüçîâàëèñü ìèêðîñêîïè�÷åñêèå äèíàìè÷åñêèå ìîäåëè ìåæàòîìíîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ, êîòîðûå ïîçâîëÿþò îïèñàòü è ãàðìîíè�÷åñêèå, è àíãàðìîíè÷åñêèå âêëàäû. Êèíåòè÷åñêîåóðàâíåíèå ðåøàëîñü â ìíîãîìîìåíòíûõ ïðèáëèæå�íèÿõ. Ñîãëàñíî òåîðèè, ïðè T = 300 Ê äëÿ ïðèðîä�íîãî ãåðìàíèÿ âêëàä îò èçîòîïè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ�W â ïîëíîå òåïëîñîïðîòèâëåíèå ñîñòàâëÿåò îêîëî15�20%, ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì.Äëÿ ïðèðîäíîãî êðåìíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèé òåîðåòè�÷åñêèé âêëàä íå ïðåâûøàåò 35%. Ïî äàííûì øòóò�ãàðòñêîé ãðóïïû îí çàìåòíî áîëüøå:�W=W = 60%.Òåîðåòè÷åñêè ðåçóëüòàò íå ñîãëàñóåòñÿ è ñ äàííû�ìè ãðóïïû èç Íèæíåãî Íîâãîðîäà. Î÷åâèäíî, ÷òîýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ äëÿ 28Si íóæäàþòñÿ âóòî÷íåíèè è ñîãëàñîâàíèè.Îòìåòèì, ÷òî â ñëó÷àå ãåðìàíèÿ ó÷åò òîíêîéñòðóêòóðû íåðàâíîâåñíîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ�îíîíîâ â íåñêîëüêî ðàç ìåíÿåò ÷àñòü òåïëîñîïðî�1244
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