
ÆÝÒÔ, 2008, òîì 133, âûï. 3, ñòð. 646�653  2008
ÌÎÄÈÔÈÊÀÖÈß ËÎÊÀËÈÇÎÂÀÍÍÛÕ È �ÅÇÎÍÀÍÑÍÛÕÑÎÑÒÎßÍÈÉ ÍÀ ÍÅÑÈÌÌÅÒ�È×ÍÛÕÊÎ�ÎÒÊÎÄÅÉÑÒÂÓÞÙÈÕ ÄÅÔÅÊÒÀÕÏ�È �ÈÄ�ÎÑÒÀÒÈ×ÅÑÊÎÌ ÑÆÀÒÈÈÔ. Ò. Âàñüêî *, Ì. Â. Ñòðèõà **Èíñòèòóò �èçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ Íàöèîíàëüíîé àêàäåìèè íàóê Óêðàèíû03650, Êèåâ, ÓêðàèíàÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 9 èþëÿ 2007 ã.Â ðàìêàõ kp-ìåòîäà èçó÷åíà ìîäè�èêàöèÿ ëîêàëèçîâàííûõ è ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé íà íåñèììåòðè÷-íûõ êîðîòêîäåéñòâóþùèõ äå�åêòàõ â ïîëóïðîâîäíèêàõ A3B5 ïîä âëèÿíèåì ãèäðîñòàòè÷åñêîãî ñæàòèÿ.�àñ÷åò ïðèìåñíîãî âêëàäà â ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ïðîâåäåí ñ èñïîëüçîâàíèåì ìíîãîçîííîãî îáîáùå-íèÿ ïðèáëèæåíèÿ Êîñòåðà �Ñëåòåðà äëÿ äå�åêòîâ, íåñèììåòðè÷íûõ âäîëü îñåé [001℄, [110℄ èëè [111℄.Èññëåäîâàí ïåðåõîä ìåæäó ðåçîíàíñíûì è ëîêàëèçîâàííûì ñîñòîÿíèÿìè, îïèñàí ìåõàíèçì ïîÿâëåíèÿè èñ÷åçíîâåíèÿ ïàðû óðîâíåé ïîä äåéñòâèåì ñæàòèÿ. Îáñóæäåíû âîçìîæíîñòè ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâðàñ÷åòà ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.PACS: 71.55.-i, 71.55.Eq, 71.70.Fk1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�èäðîñòàòè÷åñêîå ñæàòèå ìîäè�èöèðóåò ýëåê�òðîííûå ñîñòîÿíèÿ íà êîðîòêîäåéñòâóþùèõ äå�åê�òàõ è ÿâëÿåòñÿ óäîáíûì ìåòîäîì èññëåäîâàíèÿ èõñòðóêòóðû [1, 2℄. Îòìåòèì, ÷òî, â îòëè÷èå îò äðóãèõâíåøíèõ âîçäåéñòâèé (òàêèõ, êàê îäíîîñíàÿ äå�îð�ìàöèÿ, ýëåêòðè÷åñêîå ëèáî ìàãíèòíîå ïîëå), ãèäðî�ñòàòè÷åñêîå ñæàòèå íå èçìåíÿåò ñèììåòðèè çàäà÷è.Ïîýòîìó ðåçóëüòàòû òàêèõ èññëåäîâàíèé ëåãêî èí�òåðïðåòèðîâàòü ñ ó÷åòîì èçâåñòíûõ ïàðàìåòðè÷å�ñêèõ çàâèñèìîñòåé õàðàêòåðèñòèê ïîëóïðîâîäíèêîâA3B5 îò ñæàòèÿ. Òåîðåòè÷åñêîå ðàññìîòðåíèå âû�çâàííûõ äå�îðìàöèåé ìîäè�èêàöèé ýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé íà êîðîòêîäåéñòâóþùèõ äå�åêòàõ ïðîâî�äèëîñü â ðàìêàõ íåñêîëüêèõ âû÷èñëèòåëüíûõ ìåòî�äîâ, âêëþ÷àÿ ïðèáëèæåíèå ñèëüíîé ñâÿçè [3℄, èñ�ïîëüçîâàíèå ïñåâäîïîòåíöèàëîâ (êàê ýìïèðè÷åñêî�ãî [4℄, òàê è ðàçëîæåííîãî ïî ïëîñêèì âîëíàì [5℄)èëè ðàñ÷åòû �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (ñì. ññûëêè âðàáîòå [6℄).Â ýòîé ðàáîòå ìû èñïîëüçóåì íàèáîëåå ïðî�*E-mail: ftvasko�yahoo.om**E-mail: maksym�strikha�hotmail.om

ñòîé ìíîãîçîííûé kp-ìåòîä, â êîòîðîì äå�îðìà�öèÿ ó÷èòûâàåòñÿ êàê äîïîëíèòåëüíîå èçìåíåíèå ãà�ìèëüòîíèàíà èñõîäíîãî ìàòåðèàëà [7℄. Âêëàä öåí�òðà ó÷èòûâàåòñÿ îáû÷íî êàê êîðîòêîäåéñòâóþùàÿ(Æ-îáðàçíàÿ) ñêàëÿðíàÿ ýíåðãèÿ, äîáàâëÿåìàÿ â ãà�ìèëüòîíèàí [8℄. Òàêîé ïîäõîä øèðîêî ïðèìåíÿåòñÿäëÿ îïèñàíèÿ ðàçëè÷íûõ ýëåêòðîííûõ ïðîöåññîâ ñó÷àñòèåì ñîñòîÿíèé íà êîðîòêîäåéñòâóþùèõ äå�åê�òàõ, ýíåðãèÿ êîòîðûõ áëèçêà ê äíó çîíû ïðîâîäèìî�ñòè [9℄. Îáîáùåíèå ýòîãî ïîäõîäà íà ñëó÷àé ãëóáî�êèõ öåíòðîâ, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ íåñêîëüêèìè çî�íàìè, ïðîâåäåíî â ðàáîòå [10℄, à ñëó÷àé öåíòðîâ â äå��îðìèðîâàííûõ óçêîçîííûõ ïîëóïðîâîäíèêàõ ðàñ�ñìîòðåí â [11℄. Íåäàâíî ïðîâåäåí [12℄ ó÷åò ìàòðè÷�íîé ñòðóêòóðû êîðîòêîäåéñòâóþùåãî ïîòåíöèàëà âãàìèëüòîíèàíå, ïðèâîäÿùèé ê ñìåøèâàíèþ ðàçëè÷�íûõ çîííûõ ñîñòîÿíèé èç-çà ïîíèæåíèÿ ñèììåòðèèöåíòðà. Áëàãîäàðÿ òàêîìó ñìåøèâàíèþ âîçíèêàþòìîäè�èêàöèÿ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé è âîçìîæíîñòüïîÿâëåíèÿ ðåçîíàíñíîãî ñîñòîÿíèÿ.Õîòÿ âîïðîñ î ìàòðè÷íîì õàðàêòåðå ïðèìåñíîãîâêëàäà â kp-óðàâíåíèÿ âîçíèêàë óæå â ïåðâûõ ðàáî�òàõ ïî êîðîòêîäåéñòâóþùèì ïðèìåñÿì (ñì. [1℄), äîíàñòîÿùåãî âðåìåíè íå âûäåëåíû ñëó÷àè, ãäå òàêîéâêëàä ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííûì. Ñåé÷àñ íàèáîëüøèé646



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ìîäè�èêàöèÿ ëîêàëèçîâàííûõ è ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé : : :èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò íèòðèäíûå ñïëàâû A3B5, âêîòîðûõ àêòèâíî èññëåäóþòñÿ ðåçîíàíñíûå ñîñòîÿ�íèÿ (ñì. îáçîðû [13℄). Îäíàêî äàæå èçîëèðîâàííàÿàçîòíàÿ ïðèìåñü â ïîëóïðîâîäíèêàõ A3B5 äî ñèõïîð ïîëíîñòüþ íå èçó÷åíà [14℄. Íåñìîòðÿ íà ìàëîå÷èñëî ïðÿìûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñâèäåòåëüñòâ íà�ëè÷èÿ ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé â êðèñòàëëàõ A3B5 ñïðåäåëüíî ìàëîé êîíöåíòðàöèåé àçîòíîé ïðèìåñè,èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ñæàòèÿ íà ýëåêòðîííûå ñîñòî�ÿíèÿ íåñèììåòðè÷íûõ äå�åêòîâ ìîæåò áûòü ïîëåç�íûì êàê èíñòðóìåíò èäåíòè�èêàöèè òàêèõ äå�åê�òîâ.Èñïîëüçóÿ âîñüìèçîííóþ ìîäåëü Êåéíà, ìû ïðî�âåëè ðàñ÷åò èçìåíåíèÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ïðè�íèìàÿ âî âíèìàíèå ìàòðè÷íûé õàðàêòåð ïîòåíöè�àëüíîé ýíåðãèè íèçêîñèììåòðè÷íîãî öåíòðà, ïðè�âîäÿùèé ê äîïîëíèòåëüíîìó ñìåøèâàíèþ çîííûõñîñòîÿíèé. �àññìîòðåíû öåíòðû ðàçëè÷íîé ñèììåò�ðèè, ïîñêîëüêó îáóñëîâëåííàÿ ñæàòèåì ìîäè�èêà�öèÿ èõ ýëåêòðîííûõ óðîâíåé ñóùåñòâåííî ðàçëè÷�íà. Ïðè ýòîì îñíîâíûå îñîáåííîñòè, âîçíèêàþùèåââèäó ñìåøèâàíèÿ ðàçëè÷íûõ çîí èç-çà íåäèàãî�íàëüíîãî âêëàäà ïðèìåñíîãî ïîòåíöèàëà, ïîäîáíû.Âî-ïåðâûõ, ýòî ïåðåõîä ìåæäó ðåçîíàíñíûì è ëîêà�ëèçîâàííûì ñîñòîÿíèÿìè, âûçâàííûé ðàçëè÷íûìèñêîðîñòÿìè ñìåùåíèÿ ýêñòðåìóìà çîíû è óðîâíÿ ñãèäðîñòàòè÷åñêèì ñæàòèåì. Âî-âòîðûõ, ýòî îáóñëîâ�ëåííûé ñæàòèåì ìåõàíèçì ïîÿâëåíèÿ èëè èñ÷åçíî�âåíèÿ ïàðû óðîâíåé.Còàòüÿ èìååò ñëåäóþùóþ ñòðóêòóðó. Â ðàçä. 2ïðèâåäåíû îñíîâíûå óðàâíåíèÿ. Â ðàçä. 3 àíàëèçè�ðóþòñÿ èçìåíåíèÿ äîáàâêè ê ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé,îáóñëîâëåííûå âëèÿíèåì ãèäðîñòàòè÷åñêîãî ñæàòèÿíà íåñèììåòðè÷íûå ïðèìåñíûå öåíòðû. Ïðèáëèæå�íèÿ, èñïîëüçîâàííûå â ðàìêàõ kp-ìåòîäà, à òàêæåýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ñèòóàöèÿ îáñóæäåíû â Çàêëþ÷å�íèè. 2. ÎÑÍÎÂÍÛÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈßÊàê ïîëîæåíèå ëîêàëèçîâàííîãî íà äå�åêòåóðîâíÿ, òàê è çàâèñèìîñòü �îðìû ðåçîíàíñíîãîïèêà îò ýíåðãèè E îïðåäåëÿþòñÿ âêëàäîì ïðèìåñåéâ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé �E , êîòîðàÿ ñòàíäàðòíûìîáðàçîì çàïèñûâàåòñÿ ÷åðåç �óíêöèþ �ðèíà:�E = � Im Z drTr bGE(r; r)=�V:Çäåñü V � íîðìèðóþùèé îáúåì, Tr : : : � ñëåäïî çîííûì è ñïèíîâûì ïåðåìåííûì, âîçíèêàþùèéïðè ðàññìîòðåíèè ïðèìåñíûõ ñîñòîÿíèé â ðàì�

êàõ kp-ïðèáëèæåíèÿ. Ìàòðè÷íàÿ �óíêöèÿ �ðèíàbGE(r; r0) îïðåäåëÿåòñÿ îáû÷íûì óðàâíåíèåì:"E + i�� ĥ�X� �(r�R�)Û# bGE(r; r0) == Æ(r� r0)Î : (1)Çäåñü ĥ � ãàìèëüòîíèàí Êåéíà, îïèñûâàþùèé ñâî�áîäíîå äâèæåíèå ñ ó÷åòîì ãèäðîñòàòè÷åñêîãî ñæà�òèÿ [8℄, � ! +0, �(r)Û � ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿïðèìåñè, ïîìåùåííîé â íà÷àëî êîîðäèíàò, ïðè÷åììàòðèöà Û íåäèàãîíàëüíà äëÿ íèçêîñèììåòðè÷íûõäå�åêòîâ, à Î � åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà. Êàê è â ðà�áîòå [12℄, �(r) � êîðîòêîäåéñòâóþùàÿ Æ-îáðàçíàÿ�óíêöèÿ, ëîêàëèçèðîâàííàÿ â îáëàñòè ïîðÿäêà îáú�åìà a3 ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, a R� � ñëó÷àéíàÿ êî�îðäèíàòà ïðèìåñè ñ íîìåðîì �. Â îòñóòñòâèå ïðèìå�ñåé �óíêöèÿ �ðèíà ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà, bgE(r; r0),îïðåäåëÿåòñÿ óðàâíåíèåì�E + i�� ĥ�bgE(r; r0) = Æ(r� r0)Î : (2)Èñïîëüçóÿ óðàâíåíèå (2), ïåðåïèøåì (1) â èíòå�ãðàëüíîì âèäå:bGE(r; r0) � bgE(r; r0) ++X� bgE(r;R�)bU bGE(R�; r0); (3)ãäå â ïîñëåäíåì ÷ëåíå óðàâíåíèÿ ïðîâîäèòñÿ èíòå�ãðèðîâàíèå ïî îáúåìó ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè a3.Ïðåíåáðåãàÿ ïåðåêðûòèåì ñîñåäíèõ öåíòðîâ [11℄,ìû èñïîëüçóåì ïðèáëèæåíèå Êîñòåðà �Ñëåòåðà äëÿîïèñàíèÿ ñâÿçàííûõ è ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé íàîòäåëüíîì äå�åêòå. Ïîäñòàâëÿÿ �óíêöèþ �ðèíàbGE(R�; r0), ïîëó÷åííóþ èç óðàâíåíèÿ (3), â ïðàâóþ÷àñòü ýòîãî æå óðàâíåíèÿ, ïîëó÷èì ðåøåíèå â âèäåbGE(r; r0) � bgE(r; r0) ++X� bgE(r;R�)bU �1� b�E bU��1 bgE(R�; r0): (4)Çäåñü ìû ââåëè ìàòðèöó b�E � egE(r; r), çàïèñàí�íóþ ÷åðåç �óíêöèþ �ðèíà ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà ñîâïàäàþùèìè àðãóìåíòàìè, egE(r; r), ãäå ñèíãóëÿð�íîñòü ïðè r ! r0 îáðåçàíà íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêàïîñòîÿííîé ðåøåòêè. Äàëåå, ïîäñòàâëÿåì âûðàæå�íèå (4) â �îðìóëó äëÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, ïðè÷åìâêëàä ïðèìåñåé, ��E , îïðåäåëÿåòñÿ âòîðûì ñëàãàå�ìûì óðàâíåíèÿ (4). Ïðè ïåðåñòàíîâêå bgE ïîä çíàêîìñëåäà èñïîëüçóåì ðàâåíñòâîZ dr ĝE(R�; r)ĝE(r;R�) = �degE(R�;R�)dE :647



Ô. Ò. Âàñüêî, Ì. Â. Ñòðèõà ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008Òàêèì îáðàçîì, âûðàæåíèå äëÿ âêëàäà ��E ïðè�âîäèòñÿ ê âèäó (ñì. àíàëîãè÷íûå �îðìóëû â ðàáî�òå [15℄)��E = nim� Im Tr(db�EdE bU �1� b�E bU��1) ; (5)ãäå nim � êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñåé. Â ðåçóëüòàòå ìíî�ãîçîííîå îïèñàíèå êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ïðèìåñíûõñîñòîÿíèé ñâîäèòñÿ ê âû÷èñëåíèþ ìàòðèöû b� è êñóììèðîâàíèþ â âûðàæåíèè (5).Ñâîáîäíàÿ �óíêöèÿ �ðèíà ìîæåò áûòü çàïèñàíà÷åðåç ðåøåíèÿ çàäà÷è íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ,Xl0 hll0 (k)l0p = "kp (k)lp :Çäåñü "kp è  (k)lp � ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð è ìíîãî�êîìïîíåíòíàÿ îãèáàþùàÿ �óíêöèÿ äëÿ ñîñòîÿíèÿ ñèìïóëüñîì p â k-é çîíå, ãäå k = ; lh; hh; s (, lh,hh è s � çîíû ñîîòâåòñòâåííî ïðîâîäèìîñòè, ëåãêèõäûðîê, òÿæåëûõ äûðîê è ñïèí-îòùåïëåíèÿ). Ïîñëåòàêèõ ïðåîáðàçîâàíèé ìàòðèöà b�E ïðèâîäèòñÿ ê âè�äó b�E = 1V Xkp bPkpE + i�� "kp ; (6)ãäå îïåðàòîðû ïðîåêòèðîâàíèÿ íà ñîñòîÿíèÿ kp, âû�ðîæäåííûå ïî ñïèíó, ìîãóò áûòü çàïèñàíû êàê(Pkp)ll0 =X�  (k�)�lp  (k�)l0p : (7)Ïîñêîëüêó ñèììåòðèÿ çàäà÷è íå èçìåíÿåòñÿ ïðè ãèä�ðîñòàòè÷åñêîì äàâëåíèè, ïîñëå óñðåäíåíèÿ ïî óãëàìè ñóììèðîâàíèÿ ïî ñïèíó â âûðàæåíèÿõ (6), (7) ïî�ëó÷àåì, ÷òî ìàòðèöà b�E äèàãîíàëüíà:��̂E�11 = ��̂E�22 � �E ;��̂E�33 = : : : = ��̂E�66 � �vE ;��̂E�77 = ��̂E�88 � �sE : (8)Çäåñü êîìïîíåíòà, ñâÿçàííàÿ ñ çîíîé ïðîâîäèìîñòè,çàäàåòñÿ âûðàæåíèåì�E = 1V Xkp jCkpj2E + i�� "kp ; (9)â òî âðåìÿ êàê êîìïîíåíòû, ñâÿçàííûå ñ âàëåíòíû�ìè (v) è ñïèí-îòùåïëåííîé (s) çîíàìè, çàïèñûâàþò�ñÿ â âèäå

�vE = 13V Xkp jCkpj2 (Pp)2(E + i�� "kp)("g + "kp)2 ++ 12V Xp 1E + i�� "hp ; (10)�sE = 1V Xkp jCkpj2 (Pp)2(E + i�� "kp)("g +�+ "kp)2 :Íîðìèðóþùèå ìíîæèòåëè â âûðàæåíèÿõ (9), (10)ââîäÿòñÿ ñîîòíîøåíèåìjCkpj2 = (1 + 23 (Pp)2("g + "kp)2 ++ (Pp)23("g +�+ "kp)2��1 ; (11)â êîòîðîì P � ìåæçîííàÿ êåéíîâñêàÿ ñêîðîñòü, "g è� � çàïðåùåííàÿ çîíà è ýíåðãèÿ ñïèíîâîãî ðàñùåï�ëåíèÿ, èçìåíÿþùèåñÿ ïîä äåéñòâèåì ãèäðîñòàòè÷å�ñêîãî ñæàòèÿ. Ñóììèðîâàíèå ïî k âêëþ÷àåò çîííûåñîñòîÿíèÿ , lh è s.Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ��E ïî �îðìóëå (5) íåîáõîäè�ìî òàêæå çàäàòü ìàòðèöó Û , êîòîðàÿ îêàçûâàåòñÿíåäèàãîíàëüíîé â ñëó÷àå íåñèììåòðè÷íîãî öåíòðà.Ñëåäóÿ ðàáîòå [12℄, çàïèøåì 8 � 8-ìàòðèöó Û äëÿäå�åêòîâ, íåñèììåòðè÷íûõ âäîëü îñåé [001℄ (ñëó÷àéA), [110℄ (ñëó÷àé B) è [111℄ (ñëó÷àé C):Û = ����� û eueu+ ûv ����� ; (12)euA = uz ��������� 0 �ir23 0 0 0 ip3ir23 0 0 0 �ip3 0 ��������� ;euB == ud ��������� �ie+p3 0 ie� 0 �ir23e+ 00 �ie�p3 0 �ie+ 0 �ir23e� ��������� ;euC == uo ���������� �ie+p3 �ir23 ie� 0 �ir23e+ ip3ir23 �ie�p3 0 �ie+ �ip3 �ir23e� ���������� :648



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ìîäè�èêàöèÿ ëîêàëèçîâàííûõ è ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé : : :Çäåñü û è ûv ïðîïîðöèîíàëüíû åäèíè÷íûì ìàòðè�öàì ðàçìåðíîñòüþ ñîîòâåòñòâåííî 2 � 2 è 6 � 6,û � 1̂u è ûv = 1̂uv, ãäå u = hSjÆU jSi èuv = hX jÆU jXi. Îíè çàïèñûâàþòñÿ êàê ìàòðè÷íûåýëåìåíòû ìèêðîñêîïè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ÆU äå�åê�òà (ïîäðîáíåå ñì. ðàáîòó [12℄), âû÷èñëåííûå íà áà�çèñíûõ �óíêöèÿõ jSi, jXi, jY i è jZi. Íåäèàãîíàëü�íàÿ ÷àñòü Û âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ìàòðèöû euA;B;C ðàç�ìåðíîñòüþ 6�2, ãäå e� = (1�i)=p2. Êîý��èöèåíòûâ ìàòðèöàõ euA;B;C ââåäåíû êàê uz � hSjÆU jZi 6= 0,ãäå hSjÆU jXi = hSjÆU jY i = 0 (ñëó÷àé A),ud � hSjÆU jXi = hSjÆU jY i 6= 0, ãäå hSjÆU jZi = 0(ñëó÷àé B), è uo � hSjÆU jXi = hSjÆU jY i == hSjÆU jZi 6= 0 (ñëó÷àé C).3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛÈñïîëüçóÿ âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðèö (8), (12) è ïðî�âîäÿ ìàòðè÷íûå âû÷èñëåíèÿ â �îðìóëå (5), ìû ïî�

ëó÷àåì ïðèìåñíûé âêëàä â ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ÷å�ðåç ëîãàðè�ìè÷åñêóþ ïðîèçâîäíóþ õàðàêòåðèñòè÷å�ñêîé �óíêöèè LE [16℄,��E = 2nim� Im dLE=dELE ; (13)ïðè÷åì �óíêöèÿ LE âûðàæàåòñÿ ÷åðåç âåëè÷èíû�E , �vE è �sE â âûðàæåíèÿõ (9) è (10). Åå ìîæ�íî çàïèñàòü êàê LE = LE +�LE , ãäå ìû âûäåëèëè÷ëåíLE = (1� �Eu)(1� �vEuv)2(1� �sEuv); (14)îòâå÷àþùèé âêëàäó ñèììåòðè÷íîãî öåíòðà. Âêëàäíåñèììåòðè÷íîãî öåíòðà �LE äëÿ òðåõ ðàññìàòðè�âàåìûõ ñëó÷àåâ (A�C) ðàâåí
�LE =8>>>>>>>><>>>>>>>>:

�u2z3 �E(1� �vEuv)[2�vE(1� �sEuv) + �sE(1� �vEuv)℄; (A)u2d�E [uv�vE(4�sE + 2�vE � 3�vE�sEuv)� 2�vE � �sE ℄; (B)u2o�E �uv�vE �83�sE + 43�vE � 2�vE�sEuv�� 43�vE � 23�sE� : (C) (15)
Çàâèñèìîñòü �óíêöèé LE è �LE îò ýíåðãèèîïðåäåëÿåòñÿ êîìïëåêñíûìè êîìïîíåíòàìè �kE , êî�òîðûå äàþòñÿ âûðàæåíèÿìè (9) è (10). Äåéñòâèòåëü�íûå ÷àñòè, Re�kE , ðàñõîäÿòñÿ ïðè a ! 0, ïðè÷åìRe�E / ~=a, à Re�v;sE / (~=a)3. Ïîýòîìó çàâèñè�ìîñòü Re�kE îò ýíåðãèè ñëàáà ââèäó ïðåîáëàäàíèÿâêëàäà îò áîëüøèõ p è ìîæíî èñïîëüçîâàòü ëèíåé�íîå ðàçëîæåíèå Re�kE ïî E. Ìíèìûå ÷àñòè âåëè÷èí�kE ïîëó÷àþòñÿ èç ñîîòíîøåíèé (9), (10):Im�E = ��2Xk jCk;pj2"k;p=E D(E);Im�vE = ��4Dlh(E)�� �6 Xk jCk;pj2 (Pp)2("k;p + "g)2 �����"k;p=EDs(E);Im�sE == ��2 Xk jCk;pj2 (Pp)2("k;p + "g +�)2 �����"k;p=E Ds(E): (16)

Çäåñü Dk(E) � ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé â çîíå k(k = ; lh; s). Ýòè âûðàæåíèÿ óïðîùàþòñÿ äëÿ ýíåð�ãèé, áëèçêèõ ê ýêñòðåìóìàì çîí. Âáëèçè äíà -çîíûèìååìIm�E � ��2D(E); Im�v;sE � o�E"g� ; (17)à îêîëî ýêñòðåìóìà v-çîíû ïîëó÷àåìIm�vE � ��4Dv(E);Im�E � o(jE + "gj="g);Im�sE � o(jE + "g j2=�2); (18)ãäå ïîëíàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé â v-çîíå ðàâíàDv(E) = Ds(E) + Dlh(E). Èç âûðàæåíèé (17), (18)ñëåäóåò, ÷òî ëèøü ýêñòðåìóìû áëèæàéøèõ çîí äà�þò ñóùåñòâåííûå âêëàäû â âûðàæåíèÿ äëÿ Im�;vE ,êîòîðûå ïðîïîðöèîíàëüíû ïëîòíîñòÿì ñîñòîÿíèéâáëèçè ýòèõ ýêñòðåìóìîâ.649



Ô. Ò. Âàñüêî, Ì. Â. Ñòðèõà ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008Çàâèñèìîñòü �óíêöèè LE + �LE îò ãèäðîñòà�òè÷åñêîãî ñæàòèÿ P îïðåäåëÿåòñÿ êàê ñäâèãîì çîí�íûõ ýêñòðåìóìîâ ïîä äåéñòâèåì äàâëåíèÿ, òàê è èç�ìåíåíèåì ïàðàìåòðà a, âîçíèêàþùåãî èç-çà îáðåçà�íèÿ ñóìì â èñõîäíûõ óðàâíåíèÿõ (1)�(3). Èçìåíå�íèÿ âåëè÷èí "g, � è ~=a äëÿ âñåãî äèàïàçîíà ýêñïå�ðèìåíòàëüíî àêòóàëüíûõ äàâëåíèé ìàëû, ïîýòîìóâ ðàçëîæåíèÿõ �óíêöèé �kE ìîæíî îãðàíè÷èòüñÿëèøü ñëàãàåìûìè, ëèíåéíûìè ïî E è ïî P , ÷òî äëÿReLE äàåò ïîëèíîì ÷åòâåðòîé ñòåïåíè ïî E. Êîý���èöèåíòû â ýòîì ïîëèíîìå çàâèñÿò îò P ëèíåéíî. Âîêðåñòíîñòè êðàåâ - è v-çîí ìàëàÿ �óíêöèÿ ImLEïðîïîðöèîíàëüíà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (áîëåå òîãî,D;v(E) / pE ), è ïîýòîìó ñëàáîé çàâèñèìîñòüþîò P ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Â äàëüíåéøåì ðàññìîòðèìñëó÷àè, êîãäà âáëèçè çîííîãî ýêñòðåìóìà ðåàëèçó�åòñÿ åäèíñòâåííûé êîðåíü óðàâíåíèÿ ReLE = 0, àòàêæå êîãäà èìåþòñÿ äâà êîðíÿ ñ áëèçêèìè ýíåðãè�ÿìè â îêðåñòíîñòè çîííîãî ýêñòðåìóìà.3.1. Ïåðåõîä ìåæäó ëîêàëèçîâàííûì èðåçîíàíñíûì ñîñòîÿíèÿìèÓðàâíåíèå (13) îïèñûâàåò êàê ïðèìåñíûå ñî�ñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèåé Eo, îïðåäåëÿåìîé óðàâíåíèåìReLE = 0, êîòîðûå ëîêàëèçîâàíû â çàïðåùåííîéçîíå, 0 > Eo > �"g, òàê è ðåçîíàíñíûå ñîñòîÿíèÿâáëèçè êðàÿ çîíû, êîãäà óðîâåíü Eo îêàçûâàåòñÿ âíåçàïðåùåííîé çîíû. �àññìàòðèâàÿ ñîñòîÿíèå ñ äâîé�íûì (òîëüêî ïî ñïèíó) âûðîæäåíèåì1) è ïðîâîäÿ ëè�íåéíîå ðàçëîæåíèå ReLE âáëèçè ýíåðãèè óðîâíÿEo,êîòîðûé òàêæå ñìåùàåòñÿ ñî ñæàòèåì, ïåðåïèøåìçíàìåíàòåëü �îðìóëû (13) â âèäåLE = �ReLE�E ����Eo (E �EP )� i ImLE : (19)Çäåñü ëèíåéíûé ñäâèã óðîâíÿ ñ äàâëåíèåì P ââîäèò�ñÿ ÷åðåç ýíåðãèþ EP :EP = Eo � " � ReLE�"g ����Eo Æ"g ++ � ReLE�� ����Eo Æ�# � ReLE�E ����Eo!�1 � Eo �AP:(20)Êîý��èöèåíò A ñîäåðæèò âêëàäû îò èçìåíåíèé øè�ðèíû çàïðåùåííîé çîíû, Æ"g, è ýíåðãèè ñïèí-îðáè-1) ×åòûðåõêðàòíî âûðîæäåííîå ñîñòîÿíèå ìîæåò áûòü ðå�àëèçîâàíî äëÿ ñèììåòðè÷íîãî öåíòðà ïðè �LE = 0. Îíî âîç�íèêàåò áëàãîäàðÿ ìíîæèòåëþ (1� �vEuv)2 â LE = 0.
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E/Eo�èñ. 1. Èçìåíåíèå �îðìû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé��E ïðè ïåðåõîäå îò ðåçîíàíñíîãî ê ëîêàëèçîâàí-íîìó ñîñòîÿíèþ âáëèçè ýêñòðåìóìà -çîíû ïîä äåé-ñòâèåì áåçðàçìåðíîãî ãèäðîñòàòè÷åñêîãî ñæàòèÿAP=Eo = 0 (1 ), 0:25 (2 ), 0:50 (3 ), 0:75 (4 ). Èñïîëü-çóþòñÿ áåçðàçìåðíûå ýíåðãèÿ E=Eo, è õàðàêòåðíîåóøèðåíèå �(Eo)=Eo = 0:2, �im = 2nim=�Eoòàëüíîãî ðàñùåïëåíèÿ, Æ�, êîòîðûå ïðîïîðöèîíàëü�íû âåëè÷èíå ñæàòèÿ P . Íèæå ìû ðàññìàòðèâàåì êî�ý��èöèåíò A êàê �åíîìåíîëîãè÷åñêèé ïàðàìåòð, èïîòîìó âêëàä îò èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðà îáðåçàíèÿ ñîñæàòèåì íå âêëþ÷åí â óðàâíåíèå (20).Ïîäñòàâèâ ðàçëîæåíèå (19) â îïðåäåëåíèå (13),ïîëó÷àåì ëîðåíöåâó �îðìó ïèêà ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé âáëèçè êðàÿ çîíû n (n = ; v):��nE = 2nim� �nE(E �EP )2 + �2nE ;�nE = ImLE(� ReLE=�E)Eo � gnDn(E): (21)Çäåñü øèðèíà óðîâíÿ âáëèçè n-ãî ýêñòðåìóìà, �nE ,ïðîïîðöèîíàëüíà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéDn(E), à òàê�æå ââåäåí �åíîìåíîëîãè÷åñêèé ïàðàìåòð gn, ïîýòî�ìó èçìåíåíèå ��nE îïðåäåëÿåòñÿ ïàðîé ïàðàìåò�ðîâ, ââåäåííûõ â âûðàæåíèÿõ (20), (21). Îòìåòèì,÷òî êîý��èöèåíòû A è gn çàâèñÿò îò ïàðàìåòðàîáðåçàíèÿ è èõ íåëüçÿ âû÷èñëèòü ñòðîãî â ðàìêàõkp-ïðèáëèæåíèÿ. Îäíàêî �îðìà êðèâîé ��E ïðèïåðåõîäå îò ðåçîíàíñíîãî ê ëîêàëèçîâàííîìó ñîñòî�ÿíèþ îïèñûâàåòñÿ âûðàæåíèåì (21).Èçìåíåíèÿ �îðìû êðèâîé ��E ïðè òðàíñ�îðìà�öèè îò ðåçîíàíñíîãî ê ëîêàëèçîâàííîìó ñîñòîÿíèþâáëèçè êðàÿ -çîíû, êîãäà Eo > 0, è A < 0, ïðè�âåäåíû íà ðèñ. 1. Âáëèçè ýêñòðåìóìà èìåþò ìåñòîðåçêîå ñóæåíèå øèðèíû ïèêà è óâåëè÷åíèå åãî àì�ïëèòóäû. Íà ðèñ. 2 èçîáðàæåí îáðàòíûé ïåðåõîä îòëîêàëèçîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ âáëèçè äíà -çîíû ê ðå�650



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Ìîäè�èêàöèÿ ëîêàëèçîâàííûõ è ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé : : :
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�èñ. 2. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 1, ïðè îáðàò-íîì ïåðåõîäå îò ëîêàëèçîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ íèæåäíà -çîíû â ðåçîíàíñíîå ïîä äåéñòâèåì ñæàòèÿ,AP=Eo = 1:05 (1 ), 1:10 (2 ), 1:15 (3 ), 1:20 (4 )çîíàíñíîìó (êîãäà Eo < 0 è A > 0). Âàæíîé îñî�áåííîñòüþ ýíåðãåòè÷åñêèõ çàâèñèìîñòåé, ïðåäñòàâ�ëåííûõ íà ðèñ. 1, 2, ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííàÿ íåñèì�ìåòðè÷íîñòü ðåçîíàíñíîãî ïèêà ïðè åãî ïðèáëèæå�íèè ê ýêñòðåìóìó -çîíû. Àíàëîãè÷íûé õàðàêòåðòðàíñ�îðìàöèè êðèâîé ��E ïîëó÷àåòñÿ ïðè ïåðå�õîäå ýíåðãèè ñîñòîÿíèÿ EP ÷åðåç ýêñòðåìóì v-çîíû.3.2. Ìîäè�èêàöèÿ ïàðû ñîñòîÿíèé ïîääåéñòâèåì ñæàòèÿÑëó÷àé ìîäè�èêàöèè ïàðû ñîñòîÿíèé ïîä äåé�ñòâèåì ñæàòèÿ ìîæåò áûòü ðåàëèçîâàí äëÿ òàêèõíåñèììåòðè÷íûõ öåíòðîâ, äëÿ êîòîðûõ óðàâíåíèåReLE = 0 èìååò ïàðó êîðíåé â çàïðåùåííîé çîíå.Ïðè ýòîì â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå ýíåðãèé ìî�æåò áûòü ïðèìåíåíî ïàðàáîëè÷åñêîå ïðèáëèæåíèåäëÿ ReLE . Â òàêîì ñëó÷àå âìåñòî (19) ñëåäóåò çàïè�ñàòü ReLE � �PE2 + �PE + P ; (22)ãäå êîý��èöèåíòû �P , �P , P ëèíåéíî èçìåíÿþòñÿñ äàâëåíèåì P . Óñëîâèå ñóùåñòâîâàíèÿ ïàðû óðîâ�íåé èìååò âèä �2P > 4�P P . Òàêèì îáðàçîì, âìåñòåñ èçìåíåíèåì äàâëåíèÿ P ìîæåò ïðîèñõîäèòü ïîÿâ�ëåíèå èëè èñ÷åçíîâåíèå ïàðû óðîâíåé. �èñóíîê 3ïîÿñíÿåò ýòîò ïåðåõîä äëÿ ñëó÷àÿ òðàíñ�îðìàöèèReLE ñ äàâëåíèåì ïðè �P > 0 (ïðè �P < 0 ïåðåõîäàíàëîãè÷åí, íî îñü ýíåðãèé ïåðåñåêàåò íå ìèíèìóì,à ìàêñèìóì ïàðàáîëû).Îòìåòèì, ÷òî ðàçëîæåíèå (22) ñ íåçàâèñèìûìèêîý��èöèåíòàìè �P , �P , P èìååò ìåñòî òîëüêî
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�èñ. 3. Ïîÿâëåíèå (P1 < P2 < P3) è èñ÷åçíîâåíèå(P3 < P2 < P1) ïàðû óðîâíåé ïðè èçìåíåíèè Päëÿ íåñèììåòðè÷íîãî äå�åêòà, êîãäà ReLE çàäàåò�ñÿ ñóììîé âûðàæåíèé (14) è (15). Â ñëó÷àå ñèììåò�ðè÷íîãî äå�åêòà, êîãäà âûðàæåíèå äëÿ ReLE ìî�æåò áûòü ðàçëîæåíî íà ìíîæèòåëè, îïèñàííàÿ âû�øå ñîãëàñîâàííàÿ ìîäè�èêàöèÿ ïàðû óðîâíåé íåïðîèñõîäèò. Ìîäè�èêàöèÿ ïàðû óðîâíåé ïîä äåé�ñòâèåì ñæàòèÿ íàáëþäàëàñü ýêñïåðèìåíòàëüíî (ñì.,íàïðèìåð, äàííûå äëÿ ZnSe :N [17℄). Îäíàêî ýêñïå�ðèìåíòàëüíûå äàííûå íåäîñòàòî÷íû äëÿ ïðîâåðêèñîãëàñîâàííîãî ïîâåäåíèÿ óðîâíåé ïðè ìîäè�èêà�öèè, èëëþñòðèðóåìîé íà ðèñ. 3.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÄàíî îïèñàíèå ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà íåñèì�ìåòðè÷íîì êîðîòêîäåéñòâóþùåì öåíòðå, îñíîâàí�íîå íà ìíîãîçîííîì kp-ïðèáëèæåíèè è ïîçâîëÿþ�ùåå ó÷åñòü âëèÿíèå ãèäðîñòàòè÷åñêîãî ñæàòèÿ. Âîòëè÷èå îò ñëó÷àÿ ñèììåòðè÷íîãî öåíòðà, îïèñû�âàåìîãî �óíêöèåé LE , â êîòîðîé âêëàäû ðàçëè÷�íûõ çîí �àêòîðèçóþòñÿ, ó÷åò íåñèììåòðè÷íîñòèöåíòðà, îïèñûâàåìîé äîïîëíèòåëüíûì ÷ëåíîì (15),ïðèâîäèò ê ïåðåìåøèâàíèþ ýòèõ ñîñòîÿíèé. Ïðèýòîì â âûðàæåíèè äëÿ ïðèìåñíîé ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé ��nE âîçíèêàþò äîïîëíèòåëüíûå �àêòî�ðû, çàâèñÿùèå îò ïàðàìåòðà îáðåçàíèÿ, òàê ÷òîkp-ïðèáëèæåíèå ïîçâîëÿåò îïèñàòü ëèøü íåñèììåò�ðè÷íóþ �îðìó ðåçîíàíñà âáëèçè êðàÿ çîíû. Ýíåð�ãèÿ è øèðèíà óðîâíåé ñ ðàçëè÷íîé ñèììåòðèåé (áû�ëè ðàññìîòðåíû ñëó÷àè íåñèììåòðè÷íîãî âäîëü íà�ïðàâëåíèé [001℄, [110℄, [111℄ ïîòåíöèàëà) ñóùåñòâåí�íî îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà. Òàêæå ïîêàçàíî, ÷òîñ äàâëåíèåì ìîæåò ïîÿâëÿòüñÿ èëè èñ÷åçàòü ïàðàóðîâíåé.651



Ô. Ò. Âàñüêî, Ì. Â. Ñòðèõà ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008Îñíîâíûå ïðèáëèæåíèÿ, èñïîëüçîâàííûå â ðàáî�òå, àíàëîãè÷íû îáû÷íûì îãðàíè÷åíèÿì kp-ìåòîäà(îäíî÷àñòè÷íîå îïèñàíèå, ó÷åò ñîñòîÿíèé ñ ýíåðãè�åé ïîðÿäêà "g è ò. ä.). Òàêæå èñïîëüçîâàíî ïðèáëè�æåíèå íèçêèõ êîíöåíòðàöèé öåíòðîâ, ïîñêîëüêó íåðàññìàòðèâàþòñÿ ïåðåêðûòèÿ ñîñòîÿíèé (ëîêàëèçî�âàííûõ èëè ðåçîíàíñíûõ) íà ðàçëè÷íûõ ïðèìåñÿõ.�àññìîòðåíèå ïðîâåäåíî â ðàìêàõ âîñüìèçîííîé ìî�äåëè Êåéíà, ò. å. îòáðîøåí âêëàä äàëåêèõ çîí. Ïî�ñêîëüêó â óðàâíåíèè (21) âîçíèêàþò �åíîìåíîëîãè�÷åñêèå êîý��èöèåíòû, ýòè îãðàíè÷åíèÿ íå âëèÿþòíà êà÷åñòâåííûå ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ñòàòüå.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî èñïîëüçîâàíà ìîäåëü êîðîòêî�äåéñòâóþùåãî öåíòðà, êîòîðàÿ õîðîøî îïèñûâàåòðÿä ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñèòóàöèé [13, 14℄. Ïðè ýòîìðåçóëüòàòû, èçîáðàæåííûå íà ðèñ. 1�3, îòíîñÿòñÿ êñîñòîÿíèÿì âáëèçè êðàÿ çîíû, õîòÿ äëÿ óçêîùåëå�âûõ ìàòåðèàëîâ îíè ìîãóò ïðèìåíÿòüñÿ äëÿ îáëàñòèýíåðãèé ïîðÿäêà "g.Ñîïîñòàâèì òåïåðü �èçè÷åñêèå ñëåäñòâèÿ íàøå�ãî ðàññìîòðåíèÿ ñ íåäàâíèìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè äëÿ GaAs :N. Ïðèìåñè çàìåùåíèÿ è êëà�ñòåðû ïðèìåñåé èññëåäîâàëèñü ïðè íèçêîì óðîâíåëåãèðîâàíèÿ [18; 19℄. Èçìåðåíèÿ �îòîëþìèíåñöåí�öèè ïîçâîëÿþò îöåíèòü êîý��èöèåíò A, êîòîðûéîïðåäåëÿåò ñäâèã ëîêàëèçîâàííîãî óðîâíÿ ïðè äàâ�ëåíèè, ïðè÷åì ñäåëàòü ýòî âîçìîæíî äëÿ ðàçëè÷�íûõ �îòîïåðåõîäîâ, îòâå÷àþùèõ óðîâíÿì ðàçëè÷�íîé ñèììåòðèè. Îöåíåííàÿ èç ýêñïåðèìåíòà âåëè�÷èíà A ïî ïîðÿäêó ñîâïàäàåò ñ îöåíêîé, äàâàåìîéâûðàæåíèåì (19). Îäíàêî êîëè÷åñòâåííîå ñðàâíåíèåíå ìîæåò áûòü ïðîâåäåíî ââèäó íåîïðåäåëåííîñòè,âíîñèìîé â çàäà÷ó ïàðàìåòðîì îáðåçàíèÿ. Íàñêîëü�êî íàì èçâåñòíî, äëÿ îáðàçöîâ ñ íèçêîé êîíöåíòðà�öèåé öåíòðîâ íåò è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïîâîçáóæäåíèþ �îòîëþìèíåñöåíöèè, èç êîòîðûõ ìîæ�íî áûëî áû âîññòàíîâèòü �îðìó ïëîòíîñòè ñîñòîÿ�íèé (ñì. ðèñ. 1, 2). Ïîýòîìó âîçìîæíîñòü ðàññìîò�ðåíèÿ GaAs, ëåãèðîâàííîãî ïðèìåñüþ àçîòà, â ðàì�êàõ kp-ïðèáëèæåíèÿ îñòàåòñÿ ïðåäìåòîì äàëüíåé�øåãî èçó÷åíèÿ, ïðè÷åì êà÷åñòâåííûå ÷åðòû ìîäè��èêàöèè óðîâíåé ïîä äåéñòâèåì ñæàòèÿ (ïåðåõîäìåæäó ðåçîíàíñíûì è ëîêàëèçîâàííûì ñîñòîÿíèÿ�ìè, ïîÿâëåíèå è èñ÷åçíîâåíèå ïàðû óðîâíåé) ñîãëà�ñóþòñÿ ñ ïðîâåäåííûì çäåñü ðàññìîòðåíèåì. Â ïî�ñëåäíåå âðåìÿ íà÷àòû èññëåäîâàíèå ëåãèðîâàííîãîàçîòîì InSb (ñì. ðàáîòó [20℄ è ññûëêè â íåé). Ïî�âûøåíèå êà÷åñòâà ýòîãî ìàòåðèàëà è ïðîâåäåíèå äå�òàëüíûõ èçìåðåíèé â ñðåäíåé ÈÊ-îáëàñòè ñïåêòðàìîãóò ïðèâåñòè ê èäåíòè�èêàöèè íåñèììåòðè÷íûõöåíòðîâ, èìåþùèõ îïèñàííûå âûøå îñîáåííîñòè.Îòìåòèì íàêîíåö, ÷òî ïðîâåäåííîå îáîáùåíèå
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