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ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÅ ÑÎÑÒÎßÍÈßÂ ÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÈÕ ÊËÀÑÒÅ�ÀÕÎ. Í. �àäîìñêèé *, À. Ñ. ØàëèíÓëüÿíîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò432700, Óëüÿíîâñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 18 àïðåëÿ 2006 ã.�àññìîòðåíû èçëó÷àòåëüíûå ïåðåõîäû â ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðàõ êàê êâàíòîâûå ïåðåõîäû âàëåíòíûõýëåêòðîíîâ, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ îêðóæàþùèìè âàëåíòíûìè ýëåêòðîíàìè è èîííûìè îñòîâàìè. �àñ-ñìîòðåíèå îñíîâàíî íà ðåøåíèè óðàâíåíèÿ Òîìàñà �Ôåðìè äëÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ñ�åðè÷åñêîìêëàñòåðå. Â ðàìêàõ êâàçèêëàññè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ îïðåäåëåíû êâàíòîâûå ñîñòîÿíèÿ âàëåíòíûõ ýëåê-òðîíîâ, çíà÷åíèÿ ýíåðãèè è äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ïåðåõîäîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî ÷àñòîòû äèïîëüíûõ êîëåáàíèéè äèïîëüíûå ìîìåíòû ïåðåõîäîâ ñèëüíî çàâèñÿò îò ðàçìåðîâ êëàñòåðà.PACS: 36.40.Vz, 36.40.Cg, 36.40.Gk1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎïòè÷åñêèì ñâîéñòâàì àòîìíûõ êëàñòåðîâ ïî�ñâÿùåíî áîëüøîå ÷èñëî òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ ðàáîò. Ïðè ýòîì ðàññìàòðèâàþòñÿ êàêíåáîëüøèå êëàñòåðû, ñîäåðæàùèå íåñêîëüêî àòîìîâ,òàê è áîëüøèå, ñîäåðæàùèå 105 è áîëåå àòîìîâ. Òàê,â ðàáîòàõ [1; 2℄ íàáëþäàåòñÿ ëþìèíåñöåíöèÿ ìàëûõêëàñòåðîâ èç çîëîòà, â êîòîðûõ â çàâèñèìîñòè îò ÷èñ�ëà àòîìîâ â êëàñòåðå èçìåíÿåòñÿ ÷àñòîòà ïåðåõîäàìåæäó êâàíòîâîðàçìåðíûìè ñîñòîÿíèÿìè ýëåêòðî�íîâ. Â îáçîðå [3℄ ñîáðàíû ìíîãî÷èñëåííûå ýêñïåðè�ìåíòàëüíûå äàííûå î ãîðÿ÷èõ áîëüøèõ êëàñòåðàõ,âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ïîëåì ìîùíûõ ñâåòîâûõ èì�ïóëüñîâ.Äëÿ îïèñàíèÿ îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìåòàëëè÷åñ-êèõ êëàñòåðîâ âûäåëÿþòñÿ äâà òåîðåòè÷åñêèõ ïîä�õîäà [4℄. Â ïåðâîì èç íèõ âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó âà�ëåíòíûìè ýëåêòðîíàìè áîëåå ñóùåñòâåííî, ÷åì èõâçàèìîäåéñòâèå ñ èîííûìè îñòîâàìè, è îïòè÷åñêèåñâîéñòâà êëàñòåðîâ îïðåäåëÿþòñÿ ïëàçìîííûìè êî�ëåáàíèÿìè ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû. Ýòîò ïîäõîäìîæåò áûòü ïðèìåíåí, åñëè ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ âêëàñòåðàõ èìååò êîëîêîëîîáðàçíóþ �îðìó. Âî âòî�ðîì òåîðåòè÷åñêîì ïîäõîäå áîëüøîå âíèìàíèå óäå�ëÿåòñÿ ó÷åòó âçàèìîäåéñòâèÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâñ èîííûìè îñòîâàìè. Â ýòîì ñëó÷àå èçëó÷àòåëüíûå*E-mail: qed�group�mail.ru

ïåðåõîäû â êëàñòåðàõ ïîäîáíû èçëó÷àòåëüíûì ïå�ðåõîäàì â îòäåëüíûõ àòîìàõ, òàê ÷òî ñïåêòð ïîãëî�ùåíèÿ ñîñòîèò èç ðÿäà óøèðåííûõ ñïåêòðàëüíûõëèíèé. �àññìàòðèâàÿ êëàñòåð êàê àòîìíóþ ñèñòå�ìó, ìîæíî îïðåäåëèòü ñèëû îñöèëëÿòîðîâ ïåðåõî�äà, ñðàâíèâàÿ òåîðåòè÷åñêóþ �îðìóëó ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûì ñïåêòðîì ïîãëîùåíèÿ. Êàê îòìå÷åíî â ðà�áîòå [4℄, âòîðîé òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä ëó÷øå ñîâïà�äàåò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.Â ðàáîòàõ [5; 6℄ íà îñíîâå óðàâíåíèÿ Òîìà-ñà �Ôåðìè ðåøàåòñÿ ãðàíè÷íàÿ çàäà÷à î äâèæåíèèýëåêòðîíîâ â ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðàõ â ïîëå èîí�íûõ îñòîâîâ. Ïîëó÷åí çàêîí äèñïåðñèè äëÿ ÷àñòîòäèïîëüíûõ êîëåáàíèé âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ èàíàëèçèðóåòñÿ çàâèñèìîñòü ñêàëÿðíîãî ïîòåíöèàëàîò êîîðäèíàòû âíóòðè è âíå êëàñòåðà. Â äàííîéñòàòüå ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåçóëüòàòîâ ðàáîò [5; 6℄îïðåäåëåíû ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ àòîìíûõ ìåòàë�ëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ â ðàìêàõ êâàçèêëàññè÷åñêîãîïðèáëèæåíèÿ.Îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà êëàñòåðîâ ñâÿçàíû ñ èõýëåêòðîïðîâîäíîñòüþ. Ïðè èññëåäîâàíèè åå ñâîéñòâ,âêëþ÷àÿ ïðîöåññû òóííåëèðîâàíèÿ, äëÿ ìåòàëëè÷å�ñêèõ è ïîëóïðîâîäíèêîâûõ êëàñòåðîâ, êâàíòîâûõ òî�÷åê, êâàíòîâûõ íèòåé áîëüøîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿîïðåäåëåíèþ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ.Ïðîáëåìå òóííåëüíîãî ðàñïàäà êâàçèñòàöèîíàð�íûõ ñîñòîÿíèé è îïòè÷åñêèì ïåðåõîäàì â ñèñòåìàõðàçëè÷íîé ïðèðîäû ïîñâÿùåíî ìíîæåñòâî ìîíîãðà�5



Î. Í. �àäîìñêèé, À. Ñ. Øàëèí ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007�èé, îáçîðîâ è íàó÷íûõ ñòàòåé [7�9℄. Â íàñòîÿùååâðåìÿ ïîëó÷åí ðÿä ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ,èìåþùèõ ïðèíöèïèàëüíîå çíà÷åíèå â ðåøåíèè ïðî�áëåìû òóííåëèðîâàíèÿ ýëåêòðîíîâ â ìåçîñêîïè÷å�ñêèõ ñèñòåìàõ. Òàê, â ðàáîòå [10℄ íàáëþäàëèñü îäè�íî÷íûå òóííåëüíûå ïåðåíîñû ìåæäó êâàíòîâîé òî÷�êîé è êâàíòîâûì òî÷å÷íûì êîíòàêòîì. Êîíòàêò åì�êîñòíûì îáðàçîì áûë ñâÿçàí â ýòîì ýêñïåðèìåíòå ñêâàíòîâîé òî÷êîé è ïðîâîäèìîñòü â êîíòàêòå óâåëè�÷èâàëàñü íà 1%, åñëè ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â êâàíòîâîéòî÷êå èçìåíÿëîñü íà åäèíèöó. Â äðóãîé ýêñïåðèìåí�òàëüíîé ðàáîòå [11℄ èññëåäîâàëàñü ñèñòåìà èç äâóõêâàíòîâûõ òî÷åê â âèäå äâóìåðíîãî ýëåêòðîííîãî ãà�çà íà ïîâåðõíîñòè ãåòåðîñòðóêòóðû GaAs/AlGaAs.Èçìåðèòåëüíàÿ ñèñòåìà â ýòîì ýêñïåðèìåíòå ïîçâî�ëÿåò îïðåäåëÿòü ÷èñëî ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè âêàæäîé êâàíòîâîé òî÷êå. Ïðè ýòîì èñïîëüçîâàëîñüìèêðîâîëíîâîå èçëó÷åíèå äëÿ ïåðåáðîñêè îòäåëü�íûõ ýëåêòðîíîâ èç îäíîé êâàíòîâîé òî÷êè â äðóãóþ.�àçìåðû êâàíòîâûõ òî÷åê â óêàçàííûõ ñèñòåìàõ ïî�ðÿäêà 200 íì.Êâàíòîâûå òî÷êè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé íåáîëüøèå(ïîðÿäêà 200 íì) ïðîâîäÿùèå îáëàñòè ïîëóïðîâîä�íèêà, ñîäåðæàùèå èçìåíÿåìîå êîëè÷åñòâî ýëåêòðî�íîâ (îò îäíîãî äî òûñÿ÷) â äèñêðåòíûõ ýíåðãåòè÷å�ñêèõ ñîñòîÿíèÿõ. Â ðàáîòàõ [10; 11℄ �àêòè÷åñêè ðàñ�ñìàòðèâàþòñÿ äâå ãðàíè÷íûå çàäà÷è. Â ïåðâîé èçíèõ ðàññìàòðèâàåòñÿ ïàðà êâàíòîâûõ òî÷åê â êîí�òàêòå ñ äèññèïàòèâíîé ïîäñèñòåìîé. Âî âòîðîé çàäà�÷å ðàññìàòðèâàåòñÿ ïîâåäåíèå êâàíòîâîé òî÷êè íàïîâåðõíîñòè ïîëóïðîâîäíèêà. Äëÿ òåîðåòè÷åñêîãîîïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ [10; 11℄ â ðàáîòå [7℄ îïðåäå�ëÿþòñÿ âîëíîâûå �óíêöèè è ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòðýëåêòðîíîâ â êâàíòîâûõ òî÷êàõ è êâàíòîâûõ íèòÿõ.Îäíàêî òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä, âûáðàííûé â ðà�áîòå [7℄, ñîäåðæèò ïðèíöèïèàëüíûé íåäîñòàòîê.Âçàèìîäåéñòâèå äâóõ êâàíòîâûõ òî÷åê ìåæäó ñîáîéëèáî âçàèìîäåéñòâèå êâàíòîâîé òî÷êè ñî ñðåäîé �ýòî ãðàíè÷íûå çàäà÷è ýëåêòðîäèíàìèêè, â êîòîðûõíàðÿäó ñ ó÷åòîì ãðàíè÷íûõ óñëîâèé äëÿ âîëíîâîé�óíêöèè äëÿ ýëåêòðîíîâ äîëæíû áûòü ó÷òåíû ãðà�íè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ íàïðÿæåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãîïîëÿ íà ñîîòâåòñòâóþùèõ ãðàíèöàõ êâàíòîâûõ òî�÷åê è ïîâåðõíîñòè ñðåäû. Ïðè òóííåëèðîâàíèè ýëåê�òðîíà èçìåíÿåòñÿ, â îáùåì ñëó÷àå, åãî ýíåðãåòè÷åñ-êîå ñîñòîÿíèå, ÷òî ïðèâîäèò ê êâàíòîâîìó ïåðåõîäóñ èçëó÷åíèåì èëè ïîãëîùåíèåì ðàäèî÷àñòîòíûõ �î�òîíîâ. Ïðè ó÷åòå äèññèïàöèè íåîáõîäèìî ðàññìàò�ðèâàòü âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ ñ �îíîíàìè. Ïðèðåøåíèè ãðàíè÷íûõ çàäà÷ è ýòè ïîëÿ äîëæíû ïîä�÷èíÿòüñÿ ñîîòâåòñòâóþùèì ãðàíè÷íûì óñëîâèÿì. Âðàáîòå [7℄ èñïîëüçóåòñÿ òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä, â êî�

òîðîì â ïîëå çàäàííîãî êîí�àéíìåíòà îïðåäåëÿþò�ñÿ âîëíîâûå �óíêöèè ýëåêòðîíîâ. Îäíàêî ïðè òóí�íåëèðîâàíèè ýëåêòðîíà èçìåíÿåòñÿ è ïîëå êîí�àéí�ìåíòà, ò. å. êîí�àéíìåíò äîëæåí áûòü äèíàìè÷íûì,à íå ñòàöèîíàðíûì. Ó÷èòûâàÿ òî, ÷òî òóííåëüíûåïðîöåññû ñèëüíî çàâèñÿò îò ýëåêòðîííîãî ýíåðãåòè�÷åñêîãî ñïåêòðà, ïîòåíöèàëà êîí�àéíìåíòà, ïàðà�ìåòðîâ âíåøíåãî ïîëÿ è ñðåäû, ïîñëåäîâàòåëüíûéó÷åò ãðàíè÷íûõ óñëîâèé â ðàññìàòðèâàåìûõ çàäà�÷àõ ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì óñëîâèåì òî÷íîãî ðàñ�ñìîòðåíèÿ.Äàííàÿ ñòàòüÿ ïîñâÿùåíà ðàçðàáîòêå ïîäõîäà,ñâîáîäíîãî îò óêàçàííîãî íåäîñòàòêà, ðåøåíèþ ãðà�íè÷íîé çàäà÷è, â êîòîðîé ýëåêòðîíû âíóòðè àòîì�íîãî êëàñòåðà äâèæóòñÿ â ïîëå îñòàëüíûõ ýëåêòðî�íîâ è èîííûõ îñòîâîâ. Äëÿ îïðåäåëåííîñòè áóäåìðàññìàòðèâàòü ìåòàëëè÷åñêèé êëàñòåð. Â ðàìêàõêâàçèêëàññè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ áóäóò îïðåäåëå�íû âîëíîâûå �óíêöèè ýëåêòðîíîâ ñ ó÷åòîì ãðàíè÷�íûõ óñëîâèé, êîòîðûå íàêëàäûâàþòñÿ íå òîëüêî íàâîëíîâûå �óíêöèè ýëåêòðîíîâ, íî è íà ñêàëÿðíûéïîòåíöèàë öåíòðàëüíîãî ïîëÿ, â êîòîðîì äâèæåòñÿýëåêòðîí.2. ×ÀÑÒÎÒÛ ÑÎÁÑÒÂÅÍÍÛÕÄÈÏÎËÜÍÛÕ ÊÎËÅÁÀÍÈÉÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎ�Î ÎÁËÀÊÀ ÊËÀÑÒÅ�À ÂÏ�ÈÁËÈÆÅÍÈÈ ÒÎÌÀÑÀ�ÔÅ�ÌÈ�àññìîòðèì ñ�åðè÷åñêèé íåéòðàëüíûé êëàñòåð,â êîòîðîì ñîäåðæàòñÿ nA èîííûõ îñòîâîâ, a � ðàäè�óñ èîííîé ñ�åðû. �åøàÿ óðàâíåíèå Òîìàñà �Ôåðìèäëÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà '(r) â ñ�åðè-÷åñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò, ñëåäóÿ ïðîöåäóðå, îïè�ñàííîé â ðàáîòå [3℄, ïîëó÷èì ñëåäóþùåå âûðàæåíèåäëÿ âîçìîæíûõ ÷àñòîò ñîáñòâåííûõ êîëåáàíèé ýëåê�òðîííîãî îáëàêà:!0 = !p�1� 2k2a2 + 2 
tg(ka)ka �1=2 ; (1)ãäå k2 = 2p8m3=2e e5=2�~3" '1=20 ;me, e � ìàññà è çàðÿä ýëåêòðîíà," = 1��!p!0�2� äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü ñâîáîäíûõ ýëåê�òðîíîâ, !p � ïëàçìåííàÿ ÷àñòîòà,'0 = (9�nA)2=3~2ea2me27=3 :6



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007 Ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ â ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðàõÏðè ýòîì, êàê ñëåäóåò èç ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Òî�ìàñà �Ôåðìè, â áîëüøåé ÷àñòè èîííîé ñ�åðû, êðî�ìå óçêîé îáëàñòè âáëèçè åå ïîâåðõíîñòè, ïîòåí�öèàë '(r) ïîñòîÿíåí è ðàâåí '0. Ó÷èòûâàÿ, ÷òînA = (4�=3)a3N , ãäå N � êîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ,âåëè÷èíà '0 íå çàâèñèò îò ðàçìåðà êëàñòåðà.Â ïðåäåëå î÷åíü ìàëîãî êëàñòåðà ka � 1ïîëó÷èì èç (1) õîðîøî èçâåñòíóþ ÷àñòîòó Ìè:!0 = !p=p3 [12℄.Èññëåäóåì �îðìóëó (1) íà ïðèìåðå êëàñòå�ðîâ èç àòîìîâ çîëîòà ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõðàäèóñà èîííîé ñ�åðû a. Êóëîíîâñêàÿ ýíåðãèÿâçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ýëåêòðîíîâ e2=rw == 14:49�10�12 ýðã, ãäå rw � ðàäèóñ Âèãíåðà �Çåéòöà,à ýíåðãèÿ Ôåðìè EF = 8:8 � 10�12 ýðã. Ñëåäîâà�òåëüíî, îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå, îòâåòñòâåííîåçà óñòàíîâëåíèå ãðàíèöû Ôåðìè, è êóëîíîâñêîåâçàèìîäåéñòâèå ñðàâíèìû ïî âåëè÷èíå, ÷òî óêà�çûâàåò íà òî, ÷òî âàëåíòíûå ýëåêòðîíû çîëîòîãîêëàñòåðà ÿâëÿþòñÿ ñóùåñòâåííî êâàíòîâîé ñèñòå�ìîé. Îäíàêî òî, ÷òî êóëîíîâñêàÿ ýíåðãèÿ áîëüøåýíåðãèè Ôåðìè, ïîçâîëÿåò ïðèìåíèòü ïðèáëèæåíèåÒîìàñà �Ôåðìè, ïðåíåáðåãàÿ îáìåííûì âçàèìîäåé�ñòâèåì ýëåêòðîíîâ. Äëÿ çîëîòà ïëàçìåííàÿ ÷àñòîòà!p = 13:7 � 1015 ðàä/ñ, êîíöåíòðàöèÿ âàëåíòíûõýëåêòðîíîâ N = 5:9 �1022 ñì�3, e'0 = 8:85 �10�12 ýðã,k2 = �3:17 � 1016"�1 ñì�2. Äëÿ ñîáñòâåííûõ ÷àñ�òîò !0, ïðèíàäëåæàùèõ âèäèìîìó îïòè÷åñêîìóäèàïàçîíó, õîðîøî âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå ka � 1äëÿ áîëüøèõ çîëîòûõ êëàñòåðîâ. Êàê ñëåäóåòèç �îðìóëû (1), ñïåêòð ÷àñòîò !0 â îïòè÷åñêîìäèàïàçîíå ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò ðàäèóñà èîííîéñ�åðû. Òàê, ïðè a = 7:5 íì â îïòè÷åñêîì äèàïàçîíåîò 400 íì äî 800 íì ïîëó÷èì äèñêðåòíûé ñïåêòðèç 7 ðåçîíàíñîâ. Ïðè óâåëè÷åíèè ðàäèóñà èîííîéñ�åðû â äâà ðàçà ñìåùåíèå ðåçîíàíñîâ â îáëàñòüáîëüøèõ äëèí âîëí ñîñòàâëÿåò îêîëî 10 íì. Ïðèåùå áîëüøåì óâåëè÷åíèè ÷àñòîòíûé ñïåêòð ïðèáëè�æàåòñÿ ê ýêâèäèñòàíòíîìó. Òàê, ïðè a = 40 íì âîïòè÷åñêîì äèàïàçîíå îáðàçóþòñÿ 28 ðåçîíàíñîâ ñïðèáëèçèòåëüíî îäèíàêîâûì ñìåùåíèåì ÷àñòîò ïîâñåìó îïòè÷åñêîìó ñïåêòðó.Ïðè a = 7:5 íì â óëüòðà�èîëåòîâîé îáëàñòè ïî�ëó÷àåòñÿ êâàçèíåïðåðûâíûé ñïåêòð âáëèçè ïëàçìåí�íîé ÷àñòîòû !p. Â èí�ðàêðàñíîé îáëàñòè îáðàçóþò�ñÿ 7 ðåçîíàíñîâ. Ïðè ýòîì ìèíèìàëüíîå çíà÷åíèåäëèíû âîëíû ðàâíî 6533 íì.Òàêèì îáðàçîì, ïðè ðàññìîòðåíèè ìàëûõ ìîíî�õðîìàòè÷åñêèõ êîëåáàíèé ýëåêòðîííîãî îáëàêà âíó�òðè êëàñòåðà èìååòñÿ íàáîð ïëàçìåííûõ ðåçîíàíñîââ âèäèìîé ÷àñòè îïòè÷åñêîãî ñïåêòðà, ÷àñòîòû êîòî�ðûõ çàâèñÿò îò ðàäèóñà íåéòðàëüíîãî ñ�åðè÷åñêîãî

êëàñòåðà. Îòìåòèì, ÷òî â ðàáîòå [13℄ òàêæå ïîëó÷åíäèñêðåòíûé íàáîð ïëàçìåííûõ ðåçîíàíñîâ â êëàñòå�ðå, îäèí èç êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóåò ïîâåðõíîñòíîìóïëàçìîíó ñ ÷àñòîòîé ! � !p=p3 , à îñòàëüíûå � îáú�åìíûì ïëàçìîíàì ñ ÷àñòîòàìè ! > !p. Â ñëó÷àå ìå�òàëëè÷åñêîãî êëàñòåðà ýòè ÷àñòîòû ðàñïîëàãàþòñÿâ óëüòðà�èîëåòîâîé îáëàñòè ñïåêòðà. Â äàííîé ñòà�òüå íàñ èíòåðåñóþò êîëåáàíèÿ ýëåêòðîííîãî îáëàêàâ âèäèìîì äèàïàçîíå äëèí âîëí è, êàê ñëåäóåò èçóðàâíåíèÿ Òîìàñà �Ôåðìè, òàêèå êîëåáàíèÿ ñîäåð�æàòñÿ â �îðìóëå (1).3. ÊÂÀÇÈÊËÀÑÑÈ×ÅÑÊÎÅ ÄÂÈÆÅÍÈÅÂÀËÅÍÒÍÎ�Î ÝËÅÊÒ�ÎÍÀ ÂÖÅÍÒ�ÀËÜÍÎ-ÑÈÌÌÅÒ�È×ÍÎÌ ÏÎËÅÀÒÎÌÍÎ�Î ÊËÀÑÒÅ�ÀÎïðåäåëèì îäíîýëåêòðîííûå âîëíîâûå �óíêöèèâàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â êëàñòåðå, êîòîðûå ñîîòâåò�ñòâóþò äèñêðåòíûì óðîâíÿì ýíåðãèè (1). Äâèæå�íèå èõ ïðîèñõîäèò â öåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷íîì ïî�ëå U(r), ñâîéñòâà êîòîðîãî îïðåäåëÿþòñÿ ðåøåíèåìóðàâíåíèÿ Òîìàñà �Ôåðìè [3℄.�àññìîòðèì êâàçèêëàññè÷åñêèé ñëó÷àé ïðè äâè�æåíèè ÷àñòèö ñ áîëüøèìè èìïóëüñàìè â ïîòåíöè�àëüíîì ïîëå ñ ìàëûì ãðàäèåíòîì [14℄. Ïðè ýòîìíåîáõîäèìî ó÷åñòü ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ â òî÷êàõ ïî�âîðîòà, â êîòîðûõ ýëåêòðîí îñòàíàâëèâàåòñÿ è íà�÷èíàåò äâèãàòüñÿ â îáðàòíîì íàïðàâëåíèè, r = a.Óñëîâèå êâàçèêëàññè÷íîñòè ïðåäñòàâèì ñëåäóþùèìîáðàçîì: ~3l(l + 1)p3 1r3 � 1; (2)ãäå p � èìïóëüñ ýëåêòðîíà. Â öåíòðàëüíî-ñèììåò-ðè÷íîì ïîëå âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ýëåêòðîíà ïðåäñòàâ�ëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:	(r; �; ') = 1rR(r)Ylm(�; ');ãäå �; ' � ïîëÿðíûå óãëû, (1=r)R(r) � ðàäèàëüíàÿ�óíêöèÿ, Ylm(�; ') � ñ�åðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ, l, m �îðáèòàëüíîå è ìàãíèòíîå êâàíòîâûå ÷èñëà. ÔóíêöèÿR(r) óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþ� ~22me d2Rdr2 + �U(r) + ~2l(l+ 1)2r2me �R = ER;ãäå E � ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà. Ïîýòîìó ñðåäíåå çíà÷å�íèå ýíåðãèè ýëåêòðîíà â ñîñòîÿíèè R(r) èìååò âèä7



Î. Í. �àäîìñêèé, À. Ñ. Øàëèí ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007hEi == 1Z0 � p22me+ ~22me � l(l+1)r2 +2me~2 U(r)�R2� dr: (3)Íîðìèðîâàííàÿ �óíêöèÿ R(r) â êâàçèêëàññè÷åñêîìïðèáëèæåíèè ñ ó÷åòîì ãðàíè÷íûõ óñëîâèé çàïèñû�âàåòñÿ êàêR(r) =r2!0me�p sin0�1~ rZa p dr1A ; (4)ãäå !0 � ÷àñòîòà êëàññè÷åñêîãî ïåðèîäè÷åñêîãî äâè�æåíèÿ, ðàçëè÷íàÿ äëÿ ðàçíûõ óðîâíåé ýíåðãèè.Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ (4) ñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àþ, êî�ãäà êëàññè÷åñêè äîñòóïíàÿ îáëàñòü îãðàíè÷åíà ïðèr = a áåñêîíå÷íî âûñîêîé ïîòåíöèàëüíîé ñòåíêîé,òàê ÷òî ðàäèàëüíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ çà ïðåäåëà�ìè îáëàñòè ïðè r > a îáðàùàåòñÿ â íóëü [14℄.Çàâèñèìîñòü èìïóëüñà ýëåêòðîíà îò r â âûðàæå�íèè (4) îïðåäåëèì èç ñëåäóþùåãî ðàâåíñòâà:�~!0 = p22me � e'0 + ~22me l(l+ 1)r2 : (5)×òîáû îïðåäåëèòü ñâÿçü ñîáñòâåííûõ ÷àñòîò!0 ñ îðáèòàëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì, ó÷òåì, ÷òîhEi = �~!0=2 è ïîäñòàâèì (4) â �îðìóëó (3). Òîãäàïîñëå ñîîòâåòñòâóþùèõ âû÷èñëåíèé ïîëó÷èì ñëåäó�þùóþ �îðìóëó ïðè l 6= 0:� 12 = pme(�~!0 + e'0)p2�~ �� �qa2 � b2l �qr2l � b2l ��1� e'0�~!0 + e'0� ; (6)ãäå ââåäåíî îáîçíà÷åíèå~2l(l + 1)2me(�~!0 + e'0) = b2l : (7)Ïðè ýòîì âåëè÷èíàrl = �lbl < a; �l > 1; (8)îïðåäåëÿåò ìèíèìàëüíîå çíà÷åíèå ðàäèóñà r, ïðè êî�òîðîì ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà îñòàåòñÿ äåéñòâè�òåëüíîé âåëè÷èíîé. Êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå, âåëè�÷èíà rl íå çàâèñèò îò êâàíòîâîãî ÷èñëà l, íî çàâèñèòîò !0. Ôàêòè÷åñêè âåëè÷èíà rl îïðåäåëÿåò òîëùèíóïðèïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ êëàñòåðà, â êîòîðîì äâèæå�íèå ýëåêòðîíà ñòàíîâèòñÿ êâàçèêëàññè÷åñêèì. Ïðèr < rl âîëíîâàÿ �óíêöèÿ (4) óáûâàåò ýêñïîíåíöè�àëüíî â ñòîðîíó ìàëûõ çíà÷åíèé r.

�àññìîòðèì îòäåëüíî ñëó÷àé l = 0. Ïîñêîëüêó�óíêöèÿ U(r) = �e'0 óäîâëåòâîðÿåò óñëîâèþ êâà�çèêëàññè÷íîñòè, ðàäèàëüíàÿ �óíêöèÿ (4) ïðè l = 0,êîãäà öåíòðîáåæíàÿ ýíåðãèÿ îòñóòñòâóåò, áóäåò êâà�çèêëàññè÷åñêîé âî âñåì îáúåìå êëàñòåðà. Ïîäñòàâ�ëÿÿ (4) â (3), ïîëó÷èì ñëåäóþùåå ðàâåíñòâî:� ~2 = a2�p2me(�~!0 + e'0)�� e'0 ame� 1p2me(�~!0 + e'0) : (9)Ýòî ðàâåíñòâî ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü òå ÷àñòîòû,ïðè êîòîðûõ ýëåêòðîí â êëàñòåðå íàõîäèòñÿ â ñîñòî�ÿíèÿõ ñ íóëåâûì çíà÷åíèåì îðáèòàëüíîãî êâàíòîâî�ãî ÷èñëà.Áóäåì ðàññìàòðèâàòü íàèáîëåå èíòåðåñíûé äëÿîïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ â êëàñòåðå ñëó÷àé ìàëûõ çíà�÷åíèé îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà. Ïðè òàêèõçíà÷åíèÿõ õîðîøî âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå êâàçèêëàñ�ñè÷íîñòè (2).Äëÿ êëàñòåðîâ èç àòîìîâ çîëîòà ïðè a = 7:5 íìïîëó÷èì ñëåäóþùèå ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ �èçè÷å�ñêèõ âåëè÷èí ñ ïîìîùüþ �îðìóë (6), (9). Îñíîâ�íîå ñîñòîÿíèå êëàñòåðà ñîîòâåòñòâóåò äëèíå âîëíû�0 = 6533 íì. Ñîîòâåòñòâóþùåå çíà÷åíèå ÷àñòîòû!0 = 0:247 � 1015 ðàä/ñ óäîâëåòâîðÿåò ñ âûñîêîé òî÷�íîñòüþ óðàâíåíèþ (9). Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî îñíîâíîåñîñòîÿíèå êëàñòåðà ñîîòâåòñòâóåò êâàíòîâîìó ñîñòî�ÿíèþ ñ l = 0. Êàê ñëåäóåò èç �îðìóë (6)�(8), òîëùè�íà ïðèïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ êëàñòåðà çàâèñèò îò ÷àñ�òîòû îïòè÷åñêîãî ðåçîíàíñà. Òàê, ïðè �0 = 423 íìèìååì �lbl = 7:16�10�7 ñì, à ïðè �0 = 715 íì òîëùè�íà ñëîÿ îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé�lbl = 6:81�10�7 ñì.Ñîîòâåòñòâóþùèå òîëùèíû ïðèïîâåðõíîñòíûõ ñëî�åâ êëàñòåðà ðàâíû a��lbl = 0:34, 0.69 íì. Ïðè ýòîìïðîèçâåäåíèå �lbl çàâèñèò îò l. Â ïðåäåëàõ ïîãðåø�íîñòè, îïðåäåëÿåìîé îòíîøåíèåì (bl=a)2 � 0:02%,çíà÷åíèå l = 1 óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþ (6) ïðèâñåõ çíà÷åíèÿõ !0, ñîîòâåòñòâóþùèõ îïòè÷åñêèì ðå�çîíàíñàì. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ðàçðåøåíû ýëåêòðè÷å�ñêèå äèïîëüíûå ïåðåõîäû èç îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ âîâñå âîçáóæäåííûå äèñêðåòíûå ñîñòîÿíèÿ îïòè÷åñêî�ãî äèàïàçîíà äëèí âîëí. Ïðè ýòîì âåðîÿòíîñòè ñî�îòâåòñòâóþùèõ êâàíòîâûõ ïåðåõîäîâ çàâèñÿò îò äè�ïîëüíûõ ìîìåíòîâ, êîòîðûå áóäóò âû÷èñëåíû íèæå.Îïðåäåëèì òàêæå óãëîâóþ ÷àñòü âîëíîâîé �óíê�öèè ýëåêòðîíà â êëàñòåðå, ñëåäóÿ ðàáîòå [14℄. Ñ�å�ðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ èìååò âèä Ylm = �m(')�lm(�),ãäå �m(') = 1p2� exp(im'):8



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007 Ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ â ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðàõÎïðåäåëèì �óíêöèþ�lm(�) äëÿ ñëó÷àÿm = 0 â êâà�çèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, êîãäà êâàíòîâîå ÷èñ�ëî l óäîâëåòâîðÿåò óñëîâèÿì�l � 1; (� � �)l � 1:Íîðìèðîâàííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ �l0(�) èìååò âèä�l0(�) = ilr 2� sin ��l + 12� ��psin � :Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì ìîãóò áûòü îïðåäåëåíû è�óíêöèè �lm(�) ïðè îòëè÷íûõ îò íóëÿ çíà÷åíèÿõìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà.Óðàâíåíèå (6) äîïóñêàåò è äðóãèå çíà÷åíèÿ îð�áèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî âêëàñòåðå ìîãóò áûòü ðåàëèçîâàíû ïåðåõîäû áîëååâûñîêîé ìóëüòèïîëüíîñòè.4. ÄÈÏÎËÜÍÛÅ ÌÎÌÅÍÒÛ ÏÅ�ÅÕÎÄÀÌÅÆÄÓ ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÌÈÑÎÑÒÎßÍÈßÌÈ Â ÊËÀÑÒÅ�ÀÕÂû÷èñëèì òåïåðü ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû dab îïå�ðàòîðà äèïîëüíîãî ìîìåíòà ýëåêòðîíà d = er ñ ïî�ìîùüþ �óíêöèé (4) è ñîîòâåòñòâóþùèõ èì óãëîâûõ÷àñòåé, ãäå dab = Z 	�aer	bdV; (10)	a � âîëíîâàÿ �óíêöèÿ âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ,à 	b � îñíîâíîãî. Áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî ýíåðãèèñîñòîÿíèé, äëÿ ïåðåõîäà ìåæäó êîòîðûìè âû÷èñëÿ�åòñÿ ìàòðè÷íûé ýëåìåíò, íå áëèçêè äðóã ê äðóãó,òàê ÷òî ïîñëåäíèé íå ñâîäèòñÿ ê êîìïîíåíòå Ôóðüåîò âåëè÷èíû d. Íåïîñðåäñòâåííîå âû÷èñëåíèå ìàò�ðè÷íîãî ýëåìåíòà dab ñ ïîìîùüþ êâàçèêëàññè÷åñêèõâîëíîâûõ �óíêöèé îñëîæíåíî òåì, ÷òî â ñèëó ýêñïî�íåíöèàëüíîãî (ñ áîëüøîé ìíèìîé ýêñïîíåíòîé) õà�ðàêòåðà âîëíîâûõ �óíêöèé ïîäûíòåãðàëüíîå âûðà�æåíèå îêàçûâàåòñÿ áûñòðîîñöèëëèðóþùåé �óíêöè�åé. Òî÷íîå âû÷èñëåíèå ýòîé âåëè÷èíû ìîæíî ïðî�âåñòè, ñëåäóÿ ìåòîäó, îïèñàííîìó â ðàáîòå [14℄, ëè�áî ÷èñëåííûì ìåòîäîì. Ïðèáëèæåííîå âû÷èñëåíèåìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ìîæíî ñäåëàòü, åñëè ó÷åñòü,÷òî ýëåêòðîí â êëàñòåðå â îñíîâíîì íàõîäèòñÿ â ïðè�ïîâåðõíîñòíîì ñëîå, ãäå ðîëü öåíòðîáåæíîé ýíåðãèèíåâåëèêà. Òîãäà ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî èìïóëüñû íå çà�âèñÿò îò êîîðäèíàòû r, è â ðàìêàõ òàêîãî ïðèáëèæå�íèÿ ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïåðåõîäàðàâíà

dab = zila ilb 2mee� p!a!bppapb �� aZra sin�pa~ r� sin�pb~ r� r dr: (11)Çäåñü z � åäèíè÷íûé âåêòîð â íàïðàâëåíèè îñèêâàíòîâàíèÿ z. Äèïîëüíûé ìîìåíò ïåðåõîäà íàïðàâ�ëåí âäîëü îñè z â ñèëó òîãî, ÷òî ìàãíèòíîå êâàíòîâîå÷èñëî â ñîñòîÿíèÿõ a è b ðàâíî íóëþ. Óãëîâîé èíòå�ãðàë îòëè÷åí îò íóëÿ ïðè âûïîëíåíèè ïðàâèëà îòáî�ðà jla � lbj = 1. Íèæíèì ïðåäåëîì èíòåãðèðîâàíèÿâ ïðàâîé ÷àñòè (11) ÿâëÿåòñÿ âåëè÷èíà ra = �labla ,êîòîðàÿ çàâèñèò îò ÷àñòîòû îïòè÷åñêîãî ðåçîíàíñàè îïðåäåëÿåò òîëùèíó ïðèïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ. Ìûïðåäïîëàãàåì, ÷òî êâàíòîâûå ïåðåõîäû ïðîèñõîäÿòìåæäó îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì ñ l = 0 è âîçáóæäåííû�ìè ñîñòîÿíèÿìè êëàñòåðà ñ l = 1.Â òàáëèöå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ðàñ�÷åòà äëèí âîëí îïòè÷åñêèõ ðåçîíàíñîâ â êëàñòåðå èçàòîìîâ çîëîòà ïðè íåêîòîðûõ ðàäèóñàõ èîííîé ñ�å�ðû è ñîîòâåòñòâóþùèå äèïîëüíûå ìîìåíòû ïåðåõî�äà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ èç îñíîâíîãî â âîçáóæäåí�íûå ñîñòîÿíèÿ. Âàæíûì ïàðàìåòðîì îïòè÷åñêèõ ïå�ðåõîäîâ ÿâëÿåòñÿ òîëùèíà ïðèïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿa � ra, ãäå èìïóëüñû ýëåêòðîíîâ pa è pb íå çàâèñÿòîò êîîðäèíàòû r. Â ýòîì ñëîå, òîëùèíà êîòîðîãî çà�âèñèò îò ÷àñòîòû !a âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåê�òðîíà, îíè íàõîäÿòñÿ ñ íàèáîëüøåé âåðîÿòíîñòüþ.Âåðîÿòíîñòü îáíàðóæåíèÿ ýëåêòðîíà â ãëóáèíå êëàñ�òåðà ýêñïîíåíöèàëüíî óáûâàåò ïðè r < ra. Ïðè ýòîìòîëùèíà ñëîÿ a � ra çíà÷èòåëüíî áîëüøå òîëùèíûñëîÿ, â ïðåäåëàõ êîòîðîãî ñëåäóåò ó÷èòûâàòü çàâè�ñèìîñòü ñêàëÿðíîãî ïîòåíöèàëà ' îò r. Ýòî ñâîéñòâîáûëî ó÷òåíî íàìè ïðè îïðåäåëåíèè çàâèñèìîñòè èì�ïóëüñà ýëåêòðîíîâ îò êîîðäèíàòû r ñ ïîìîùüþ ðà�âåíñòâà (5).Ñóùåñòâóåò �åíîìåíîëîãè÷åñêèé ïîäõîä, ïîç�âîëÿþùèé ïðèáëèæåííî âû÷èñëèòü ÷àñòîòó îïòè-÷åñêèõ êîëåáàíèé ýëåêòðîíîâ â ìàêðîñêîïè÷åñêîìêëàñòåðå ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèÿ "0 + 2 = 0, ãäå "0 �äåéñòâèòåëüíàÿ ÷àñòü äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìî�ñòè ìàññèâíîãî âåùåñòâà, èç êîòîðîãî ñîñòîèò êëàñ�òåð [15℄. Â äàííîé ñòàòüå ïðåäñòàâëåí òåîðåòè÷åñêèéïîäõîä, ïîçâîëÿþùèé îïèñàòü ïîâåäåíèå ýëåêòðîíîââ êëàñòåðàõ ñ ïîìîùüþ âîëíîâûõ �óíêöèé (4). Ïðèýòîì �îðìóëû (1), (6), (9) ïîçâîëÿþò îïðåäåëèòüñâîéñòâà ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà êëàñòåðîâ â çàâè�ñèìîñòè îò èõ ðàçìåðîâ. Êàê ñëåäóåò èç ýòèõ �îð�ìóë, à òàêæå èç �îðìóëû (11), ÷àñòîòû êîëåáàíèéýëåêòðîíîâ â ðàçëè÷íûõ äèàïàçîíàõ äëèí âîëí, àòàêæå äèïîëüíûå ìîìåíòû ïåðåõîäîâ ñèëüíî çàâè�9



Î. Í. �àäîìñêèé, À. Ñ. Øàëèí ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007Ïàðàìåòðû îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ â êëàñòåðàõ èç àòîìîâ çîëîòàa = 7:5 íì�a, íì 423 453 487 528 577 638 715pa, 10�20 ã�ñì/ñ 8.7 9.0 9.3 9.6 9.9 10.2 10.5ra, íì 7.16 7.13 7.08 7.04 6.98 6.90 6.81pb, 10�20 ã�ñì/ñ 10:52�b, íì 6533jdabj, 10�17 åä. Ñ�ÑÝ 1.13 1.53 2.95 2.80 0.62 4.32 3.17a = 15 íì�a, íì 404 413 426 440 455 470 488 507 527 539 573 600 631 665 702 745 793pa, 10�20 ã�ñì/ñ 7.2 7.4 7.6 7.7 7.9 8.1 8.2 8.4 8.6 8.7 8.9 9.0 9.2 9.4 9.5 9.7 9.8ra, íì 10.23 10.21 10.19 10.16 10.14 10.11 10.08 10.05 10.02 10.0 9.95 9.90 9.85 9.80 9.74 9.67 9.60pb, 10�20 ã�ñì/ñ 11.82�b, íì 15770jdabj, 10�17 åä. Ñ�ÑÝ 0.99 3.30 2.26 0.50 1.71 2.69 1.75 6.77 3.18 6.12 4.68 1.47 0.72 0.67 2.97 5.59 0.56ñÿò îò ðàçìåðîâ êëàñòåðà.5. ÑÄÂÈ� ÌÀÊÑÈÌÓÌÀ �ÀÑÑÅßÍÈßÑÂÅÒÀ Ï�È ÈÇÌÅÍÅÍÈÈ �ÀÇÌÅ�ÀÑÔÅ�È×ÅÑÊÎ�Î ÊËÀÑÒÅ�ÀÏîêàæåì, ÷òî äèïîëüíûå ìîìåíòû ïåðåõîäîâ âêëàñòåðå ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû èç àíàëèçà ñïåêòðîâðàññåÿíèÿ ñâåòà èçîëèðîâàííûìè êëàñòåðàìè.Ïðèìåíèì ìåòîä èíòåãðîäè��åðåíöèàëüíûõóðàâíåíèé äëÿ ðàñ÷åòà ïîëåé â âîëíîâîé è áëèæíåéçîíàõ ïðè âçàèìîäåéñòâèè èçîëèðîâàííîãî ìåòàëëè�÷åñêîãî êëàñòåðà ñ ïîëåì âíåøíåãî èçëó÷åíèÿ. Ýòîòìåòîä àïðîáèðîâàí íàìè ïðè ðåøåíèè ðàçëè÷íûõçàäà÷ îïòèêè [16; 17℄. Íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêî�ãî ïîëÿ E(r; t) â ïðîèçâîëüíîé òî÷êå íàáëþäåíèÿ róäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþE(r; t) = El(r; t) + ZV rot rotN d(r0; t�R0=
)R0 dV 0 ++ ZV rot rotN0�0E(r0; t�R0=
)R0 dV 0: (12)Çäåñü N0, �0 � êîíöåíòðàöèÿ è ïîëÿðèçóåìîñòüèîíîâ â êëàñòåðå, 
 � ñêîðîñòü ñâåòà â âàêóóìå, V �îáúåì êëàñòåðà, äè��åðåíöèðîâàíèå âåäåòñÿ ïî êî�îðäèíàòàì òî÷êè íàáëþäåíèÿ, El � íàïðÿæåííîñòü

ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ âíåøíåé âîëíû, N � êîíöåí�òðàöèÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, R0 = jr � r0j, r0 �êîîðäèíàòà, ïî êîòîðîé âûïîëíÿåòñÿ èíòåãðèðîâà�íèå, d � êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîå ñðåäíåå èíäóöèðî�âàííîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òîd = X exp(�i!t), ãäå ! � ÷àñòîòà ïîëÿ âíåøíåãî èç�ëó÷åíèÿ, à âåëè÷èíà X óäîâëåòâîðÿåò ñèñòåìå óðàâ�íåíèé:�X�t = �i�X� 2i~ wjd0j2E0 � 1T 02 X; (13à)�w�t = i~ (X� � E0�X �E�0)� 1T1 (w�w0); (13á)ãäå � = !0 � !, E0j � äåéñòâóþùåå ïîëå â òî÷êår0j áåç ìíîæèòåëÿ exp(�i!t), !0 � ÷àñòîòà êëàñòå�ðà, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïåðåõîäó âàëåíòíîãî ýëåêòðî�íà èç îñíîâíîãî â âîçáóæäåííîå ñîñòîÿíèå, d0 �äèïîëüíûé ìîìåíò ïåðåõîäà, w � èíâåðñèÿ âàëåíò�íîãî ýëåêòðîíà, w0j � ðàâíîâåñíîå çíà÷åíèå èíâåð�ñèè, T 02 è T1 � âðåìåíà �àçîâîé è ýíåðãåòè÷åñêîéðåëàêñàöèè. Èíâåðñèÿ ýëåêòðîíà ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé ðàçíîñòü âåðîÿòíîñòåé îáíàðóæåíèÿ ýëåêòðîíàâ îñíîâíîì è âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèÿõ. Â ïîëå ìà�ëîèíòåíñèâíîãî îïòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ ìîæíî ñ÷è�òàòü, ÷òî èíâåðñèÿ ìàëî îòëè÷àåòñÿ îò ðàâíîâåñíîãîçíà÷åíèÿ, ðàâíîãî �1. Óðàâíåíèÿ (12), (13) çàâèñÿòäðóã îò äðóãà è ïîçâîëÿþò îïèñàòü ñàìîñîãëàñîâàí�íîå âçàèìîäåéñòâèå êëàñòåðà ñ ïîëåì âíåøíåãî èç�10



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007 Ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ â ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðàõëó÷åíèÿ. Öåëüþ ðåøåíèÿ ãðàíè÷íîé çàäà÷è ÿâëÿåò�ñÿ ïîëó÷åíèå ïîëåé âíóòðè è âíå êëàñòåðà, à òàêæåâû÷èñëåíèå èíäóöèðîâàííûõ äèïîëüíûõ ìîìåíòîââàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ d(r) â ðàçëè÷íûõ òî÷êàõ íà�áëþäåíèÿ âíóòðè êëàñòåðà.�àññìîòðèì âçàèìîäåéñòâèå êëàñòåðà ñ ïîëåìíåïðåðûâíîãî îïòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ â òå÷åíèå âðå�ìåíè, çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàþùåãî âðåìåíà ðåëàêñà�öèè T 02 è T1. Â ýòîì ñëó÷àå ïðîöåññ èíäóöèðîâàíèÿëîêàëüíûõ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ â êëàñòåðå è ïðî�öåññû ðåëàêñàöèè êîìïåíñèðóþò äðóã äðóãà è âå�ëè÷èíû X, w ïåðåñòàþò çàâèñåòü îò âðåìåíè. Ïðèâûïîëíåíèè óñëîâèé ñòàöèîíàðíîñòè _X = 0, _w = 0ñèñòåìà óðàâíåíèé (13) ñâîäèòñÿ ê ñèñòåìå àëãåá-ðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé. Êðîìå òîãî, ïðè w = �1 äî�ñòàòî÷íî èñïîëüçîâàòü óðàâíåíèå (13à), èç êîòîðîãîñëåäóåò X = �w�E0; (14)ãäå êâàíòîâàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü� = 2jd0j2~ 1� + i=T 02 ; (15)d0 � äèïîëüíûé ìîìåíò ïåðåõîäà ýëåêòðîíà.�åøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (12), (13) äëÿ òî÷åêíàáëþäåíèÿ âíóòðè êëàñòåðà áóäåì èñêàòü â ñëåäó�þùåì âèäå: Q = Q0 sin(k0~nr)r ; (16)ãäå Q0 � ïîñòîÿííûé âåêòîð, k0 = !=
, ~n � êîì�ïëåêñíûé ïîêàçàòåëü ïðåëîìëåíèÿ êëàñòåðà, Q(r)óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþr2Q+ ~n2k20Q = 0 (17)è ðàâåíñòâóNd = �~n2 � 1� k20Q exp(�i!t): (18)Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïîëÿ âíóòðè êëàñòåðà íåîáõîäèìîîïðåäåëèòü âíóòðåííèé ãåîìåòðè÷åñêèé �àêòîð aTñ ïîìîùüþ ñëåäóþùèõ ðàâåíñòâ:ZV rot rotN dR dV 0 = exp(�i!t)aTNX(0) == exp(�i!t) �~n2 � 1� k20 ��0�rot rot ZV QG(R) dV 0 � 8�3 Q1A ; (19)ãäå G(R) = exp(ik0R)=R;

à îïåðàòîð rot rot âûíåñåí çà çíàê èíòåãðàëà ñ ïîìî�ùüþ ìàòåìàòè÷åñêîé ëåììû [12℄. Âû÷èñëåíèå îáú�åìíîãî èíòåãðàëà ïðîâåäåì ñ ïîìîùüþ òåîðåìû �ðè�íà, ïåðåõîäÿ ê ïîâåðõíîñòíûì èíòåãðàëàì. Îïóñêàÿïðîìåæóòî÷íûå âûêëàäêè, ïîëó÷èì èç (19):aT = 4�3 � 4�3 exp(ik0a)���
os (k0a~n)+ i~n sin (k0a~n)++ 1k0a~n sin (k0a~n)� : (20)Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì âû÷èñëèì ãåîìåòðè÷å�ñêèé �àêòîð âR, ïîìåùàÿ òî÷êó íàáëþäåíèÿ âíåêëàñòåðà:ZV rot rotN dR dV 0 = exp (�i!t) âRNX(0) == �4�A exp(�i!t) rot rotQ0 exp(ik0r)r ; (21)ãäåA = ~n 
os (k0~na) sin(k0a)� 
os(k0a) sin (k0~na) ; (22)r � ðàññòîÿíèå îò öåíòðà ñ�åðè÷åñêîãî êëàñòåðà äîòî÷êè íàáëþäåíèÿ.Èñïîëüçóÿ ïðîáíîå ðåøåíèå (16), ìîæíî âûâåñòè�îðìóëó äëÿ ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ êëàñòåðà:~n2 � 1~n2 + 2 = 4�3 (N0�0 � wN�): (23)Ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ k0a� 1 èìååì ïðèáëèæåí�íûå ðàâåíñòâà:aT � �4�3 � 4�ik0a; A � a3k303 ~n �~n2 � 1� : (24)Ïðèìåíåíèå ýòîãî ïðèáëèæåíèÿ âåäåò ê òîìó,÷òî ãåîìåòðè÷åñêèå �àêòîðû âR è aT ñëàáî çàâèñÿòîò ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ ~n.Ïîëå â âîëíîâîé çîíå ïðè k0r � 1 ñ ïîìîùüþ ïî�ëó÷åííûõ âûðàæåíèé ïðåäñòàâèì â ñëåäóþùåì âè�äå:E(r; t) = EI(r; t) + 4�a33 k20(N�+N0�0)�� exp(�i!t) exp(ik0r)1r �� [E0 � (E0 � n)n℄ ; (25)ãäå E0I � àìïëèòóäà âíåøíåé âîëíû, n = r=r, E0 �íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ â öåíòðå ñ�å�ðè÷åñêîãî êëàñòåðà. Ñ ïîìîùüþ ýòîé �îðìóëû ìîæ�íî àíàëèçèðîâàòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû îäíî�êðàòíîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà ñ�åðè÷åñêèìè íàíî÷àñòè�öàìè [18℄.11



Î. Í. �àäîìñêèé, À. Ñ. Øàëèí ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 1, 2007Ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå â öåíòðå ñ�åðè÷åñêîãî êëàñ�òåðà ñâÿçàíî ñ âíåøíèì ïîëåì êàêE0 = E0I1� (N�+N0�0)aT : (26)Äåéñòâóþùåå (ìèêðîñêîïè÷åñêîå) ïîëå E0 â öåí�òðå êëàñòåðà âû÷èñëåíî ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèÿ (12)è ñîîòíîøåíèé (19).Ïðåäïîëîæèì, ÷òî îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà ìåòàë�ëè÷åñêîãî êëàñòåðà â îñíîâíîì îïðåäåëÿþòñÿ äâè�æåíèåì âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òîN0�0 � N�. Çàïèøåì èíäóöèðîâàííûé äèïîëüíûéìîìåíò êëàñòåðà ñëåäóþùèì îáðàçîì:P
 = V N�effEmi
ro == N�V1� aTN� Ema
ro1� 4�3 N�1� aTN� ; (27)ó÷èòûâàÿ ñâÿçü ìåæäó ìèêðîñêîïè÷åñêèì ïîëåìEmi
ro è ìàêðîñêîïè÷åñêèì ïîëåì Ema
ro:Emi
ro = Ema
ro1� 4�3 N�eff : (28)Ñîîòíîøåíèÿ (27) ïîçâîëÿþò îïðåäåëèòü ïîëÿðèçóå�ìîñòü êëàñòåðà â îáëàñòè èçîëèðîâàííîãî ðåçîíàíñà!0 êàê �
 = N(�20=~)V!0 � ! + i=T2 ; (29)ãäå 1T2 = 1T 02 + 4�3 N d20~ !
 a (30)� øèðèíà ðåçîíàíñà, çàâèñÿùàÿ îò ðàäèóñà êëàñòå�ðà è ÷àñòîòû âíåøíåãî èçëó÷åíèÿ.Ìàêñèìóì ðàññåÿíèÿ ñâåòà èçîëèðîâàííûì êëàñ-òåðîì â îáëàñòè èçîëèðîâàííîãî ðåçîíàíñà îïðåäå�ëèì èç ðàâåíñòâà dj�
j2d! = 0;÷òî ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü çàêîí ñìåùåíèÿ ìàêñèìó�ìà ðàññåÿíèÿ êàê!s
amax(0) = !0 � (S=T 02)(a=
)1 + S2(a=
)2 ; (31)ãäå S = 4�3 N d20~ :Êàê ïîêàçàíî âûøå, â ñ�åðè÷åñêîì íåéòðàëüíîìêëàñòåðå îáðàçóåòñÿ ñåðèÿ îïòè÷åñêèõ ñïåêòðàëü�íûõ ëèíèé, ÷èñëî êîòîðûõ çàâèñèò îò ðàäèóñà êëàñ�òåðà. Ââåäåì â ðàññìîòðåíèå ý��åêòèâíóþ ñèëó îñ�öèëëÿòîðà f = 2me!0d20=~e2;

ïðèõîäÿùóþñÿ íà îäèí âàëåíòíûé ýëåêòðîí, òàê ÷òîñóììà ñèë îñöèëëÿòîðîâ äàííîãî ñïåêòðà, ñîñòîÿùå�ãî èç íåñêîëüêèõ ëèíèé, ðàâíà NV f , ò. å.Xa fba = NV f; (32)ãäå fba � ñèëû îñöèëëÿòîðîâ, îïðåäåëÿåìûå ñ ïîìî�ùüþ ñîîòâåòñòâóþùèõ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ïåðåõî�äà dab è ÷àñòîò ïåðåõîäà!ab = 2�
�b � �a�a�b :Èñïîëüçóÿ ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ýòèõ âåëè÷èí äëÿçîëîòîãî êëàñòåðà, ïðè a = 7:5 íì ïîëó÷èìd0 = 4:36 � 10�18 åä. Ñ�ÑÝ. Ïîäñòàâëÿÿ ýòî çíà÷å�íèå d0 â çàêîí ñìåùåíèÿ (31), áóäåì èìåòü õîðîøååñîãëàñèå ñ ïîâåäåíèåì ìàêñèìóìà ðàññåÿíèÿ ñâåòà,íàáëþäàåìûì â ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòå [18℄, ãäåðàäèóñû êîëëîèäíûõ ÷àñòèö èç çîëîòà èçìåíÿëèñü âäèàïàçîíå îò a = 7:5 íì äî a = 15 íì.Èòàê, â äàííîé ñòàòüå ïðåäëîæåíî ïîñëåäîâà�òåëüíîå ðåøåíèå ãðàíè÷íîé çàäà÷è îïòèêè ìåòàëëè�÷åñêèõ êëàñòåðîâ ñ ó÷åòîì ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ.Èñïîëüçîâàíèå ìåòîäà Òîìàñà �Ôåðìè äëÿ ðàñ÷åòàïîòåíöèàëîâ âíóòðè è âíå êëàñòåðîâ ïðèâåëî ê âîç�íèêíîâåíèþ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà ðåçîíàíñíûõ ÷àñ�òîò â âèäèìîì îïòè÷åñêîì äèàïàçîíå, òîãäà êàê, êïðèìåðó, �åíîìåíîëîãè÷åñêàÿ ìîäåëü äàåò âñåãî îä�íî çíà÷åíèå. Ïðèìåíåíèå óêàçàííîãî ïîäõîäà ê îïè�ñàíèþ ýêñïåðèìåíòîâ ïî ðàññåÿíèþ ñâåòà óêàçûâàåòíà åãî àäåêâàòíîñòü. Ïðèñóòñòâèå â ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ çàâèñèìîñòÿõ âñåãî îäíîãî ÿðêî âûðàæåííîãîïèêà îáúÿñíÿåòñÿ ñèëüíûì óøèðåíèåì ñïåêòðàëü�íûõ ëèíèé ðàçëè÷íûõ ðåçîíàíñîâ, ïðèâîäÿùèì êèõ ñëèÿíèþ.Â çàêëþ÷åíèå àâòîðû âûðàæàþò ïðèçíàòåëü�íîñòü Â. Ä. Êðåâ÷èêó çà îáñóæäåíèå ïîëó÷åííûõðåçóëüòàòîâ. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Zheng, C. Zhang, and R. M. Di
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