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�ÀÑ×ÅÒÛ �ÅÍÒ�ÅÍÎÂÑÊÈÕ ÝÌÈÑÑÈÎÍÍÛÕ K- ÈL2;3-ÏÎËÎÑ ÌÅÒÀËËÎÂ ÌÀ�ÍÈß È ÀËÞÌÈÍÈßÑ Ó×ÅÒÎÌ ÌÍÎ�ÎÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÕ ÝÔÔÅÊÒÎÂ�. Å. Îâ÷àðåíêî a*, È. È. Òóïèöûí a**, E. Ï. Ñàâèíîâ a,E. Í. Âîëîøèíà , Þ. Ñ. Äåäêîâ b, À. Ñ. Øóëàêîâ a***aÍàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé èíñòèòóò �èçèêè Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà198504, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿbSPECS Surfae Nano Analysis GmbH13355, Berlin, GermanyPhysikalishe und Theoretishe Chemie, Freie Universit�at Berlin14195, Berlin, GermanyÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 25 äåêàáðÿ 2012 ã.Ïðåäëîæåíà ñõåìà ðàñ÷åòà �îðìû õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ ðåíòãåíîâñêèõ ýìèññèîííûõ ïîëîñ ìåòàëëîâ ñó÷åòîì ìíîãîýëåêòðîííûõ ý��åêòîâ. Ó÷òåíû ý��åêòû äèíàìè÷åñêîãî ýêðàíèðîâàíèÿ îñòîâíîé âàêàí-ñèè ýëåêòðîíàìè ïðîâîäèìîñòè è îæå-ý��åêò â âàëåíòíîé çîíå. Äèíàìè÷åñêîå ýêðàíèðîâàíèå îñòîâíîéâàêàíñèè, êîòîðîå ïðèíÿòî íàçûâàòü ý��åêòîì MND (Mahan�Nozieres�De Dominiis) ó÷òåíî ab initio ñèñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà PAW (Projeted Augmented Waves) ðàñ÷åòà çîííîé ñòðóêòóðû êðèñòàëëîâ. Îæå-ý��åêò ó÷òåí ïîëóýìïèðè÷åñêèì ñïîñîáîì, â ïðèáëèæåíèè êâàäðàòè÷íîé çàâèñèìîñòè øèðèíû óðîâíÿâàëåíòíîé çîíû îò ðàçíîñòè ìåæäó ýíåðãèåé óðîâíÿ è ýíåðãèåé Ôåðìè. Ïðåäëîæåííàÿ ñõåìà ðàñ÷åòàïðèìåíåíà äëÿ îïèñàíèÿ K- è L2;3-ðåíòãåíîâñêèõ ýìèññèîííûõ ïîëîñ êðèñòàëëîâ ìåòàëëè÷åñêèõ ìàãíèÿè àëþìèíèÿ. Ïîëó÷åííûå òåîðåòè÷åñêèå ñïåêòðû âî âñåõ ñëó÷àÿõ õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëü-íûìè ïîëîñàìè êàê âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, òàê è â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè ñïåêòðà.DOI: 10.7868/S00444510140100271. ÂÂÅÄÅÍÈÅÌåòîäû ñïåêòðîñêîïèè ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷å�íèÿ ÿâëÿþòñÿ óíèêàëüíûìè ïî èí�îðìàòèâíîñòèè ÷ðåçâû÷àéíî ïîïóëÿðíûìè ñîâðåìåííûìè ìåòî�äàìè èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è àòîì�íîãî ñòðîåíèÿ áëèæíåãî ïîðÿäêà ñëîæíûõ ìàòåðè�àëîâ è íàíîñòðóêòóð (ñì., íàïðèìåð, [1℄). Ïîýòîìóîñòàþòñÿ àêòóàëüíûìè ðàáîòû, ïîñâÿùåííûå óâå�ëè÷åíèþ äîñòîâåðíîñòè èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ äàííûõ â ýòîì íàïðàâëåíèè ñïåêòðîñêî�ïèè. Êàê èçâåñòíî, õàðàêòåðèñòè÷åñêèå ðåíòãåíîâ�ñêèå ýìèññèîííûå ïîëîñû (�ÝÏ) ñîäåðæàò èí�îð�ìàöèþ î ëîêàëüíûõ õàðàêòåðèñòèêàõ ðàñïðåäåëå�*E-mail: r.e.ovharenko�gmail.om**E-mail: tup�pqnt1.phys.spbu.ru***E-mail: shulak�paloma.spbu.ru

íèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â êðèñòàëëàõ. Íåñìîò�ðÿ íà çíà÷èòåëüíûå óñïåõè îäíî÷àñòè÷íûõ ìåòîäîâïðè îïèñàíèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ìåòàëëîâ, äëÿíàäåæíîé èíòåðïðåòàöèè îñîáåííîñòåé ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ �ÝÏ íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü òåîðåòè÷å�ñêèå ìåòîäû, ïîçâîëÿþùèå íàðÿäó ñ îäíîýëåêòðîí�íûìè âêëàäàìè â �îðìó �ÝÏ ó÷åñòü ìíîãîýëåê�òðîííûå ý��åêòû. Ñðåäè íèõ âàæíóþ ðîëü èãðàþòäèíàìè÷åñêèå ïðîöåññû, ñîïðîâîæäàþùèå èçëó÷å�íèå �îòîíà. Â ÷àñòíîñòè, L2;3-ðåíòãåíîâñêèå ýìèññè�îííûå ïîëîñû ïðîñòûõ ìåòàëëîâ Na, Mg è Al ñîäåð�æàò îñîáåííîñòè, êîòîðûå ïëîõî îïèñûâàþòñÿ â îä�íîýëåêòðîííîé ìîäåëè è ÿâëÿþòñÿ àòðèáóòàìè ìíî�ãîýëåêòðîííûõ ïðîöåññîâ.Âïåðâûå òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå îñîáåííîñòåé�ÝÏ ìåòàëëîâ âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, îáóñëîâëåí�íûõ ìíîãîýëåêòðîííûìè ïðîöåññàìè, áûëî ïðåäïðè�íÿòî â ðàáîòàõ [2; 3℄. Â íèõ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â õà�ðàêòåðèñòè÷åñêèõ L2;3-ðåíòãåíîâñêèõ ýìèññèîííûõ2 ÆÝÒÔ, âûï. 1 17



�. Å. Îâ÷àðåíêî, È. È. Òóïèöûí, E. Ï. Ñàâèíîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014ïîëîñàõ è L2;3-ñïåêòðàõ ïîãëîùåíèÿ ïðîñòûõ ìå�òàëëîâ â óçêîì èíòåðâàëå ýíåðãèé âáëèçè óðîâíÿÔåðìè äîëæåí ïðèñóòñòâîâàòü ïèê, â òî âðåìÿ êàêâ K-ñïåêòðàõ ýòà îñîáåííîñòü îòñóòñòâóåò. Â ðàáî�òå [2℄ ýòîò ý��åêò áûë ñâÿçàí ñ äèíàìè÷åñêèì ýêðà�íèðîâàíèåì îñòîâíîé âàêàíñèè â ïðîöåññå ðåíòãåíîâ�ñêîãî ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà. Ýòà âàêàíñèÿ âîçíè�êàåò â íà÷àëüíîì ñîñòîÿíèè ýìèññèîííîãî ïåðåõîäàèëè â êîíå÷íîì ñîñòîÿíèè ïðîöåññà ïîãëîùåíèÿ. Ìî�äåëü, ïðåäëîæåííàÿ â ðàáîòå [2℄, áûëà çàòåì îáîáùå�íà â ðàáîòå [4℄ è ïîëó÷èëà íàçâàíèå òåîðèè MND(Mahan�Nozieres�De Dominiis). MND-òåîðèÿ êà÷å�ñòâåííî îïèñûâàëà ïîâåäåíèå ðåíòãåíîâñêèõ ñïåê�òðîâ ýìèññèè è ïîãëîùåíèÿ âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè,â èíòåðâàëå ïîðÿäêà îäíîãî ýëåêòðîíâîëüòà. Îäíà�êî äëÿ ñîïîñòàâëåíèÿ òåîðåòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ ñ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûìè ïðèõîäèëîñü ïîäáèðàòü çíà÷åíèÿäëÿ öåëîãî ðÿäà ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. Çà�òåì â ðàáîòàõ [5, 6℄ áûëà ïðåäëîæåíà ÷èñëåííàÿ îä�íîçîííàÿ ñõåìà MND-ðàñ÷åòà, îïèñûâàþùàÿ ïîâåäå�íèå ñïåêòðà íà âñåé ýíåðãåòè÷åñêîé øêàëå. Îäíà�êî ðàñ÷åòû áûëè âûïîëíåíû ëèøü äëÿ ìîäåëüíîéïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé âàëåíòíîé çîíû. È òîëüêî â ïî�ñëåäíåå âðåìÿ, â ðàáîòàõ [7, 8℄, óäàëîñü îáúåäèíèòüMND-òåîðèþ ñ íåýìïèðè÷åñêèìè ab initio ìåòîäà�ìè ðàñ÷åòà çîííîé ñòðóêòóðû êðèñòàëëîâ â áàçèñåïëîñêèõ âîëí, îñíîâàííûìè íà òåîðèè �óíêöèîíà�ëà ïëîòíîñòè (Density Funtional Theory, DFT) è òå�îðèè ïñåâäîïîòåíöèàëà [9�11℄. Íåîáõîäèìîñòü ó÷å�òà ý��åêòîâ äèíàìè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ ïðè àíàëèçå�îðìû êðàåâ ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿñòàíîâèòñÿ îáùåïðèçíàííîé [12�14℄. Èñïîëüçîâàíèåab initio ìåòîäîâ ó÷åòà MND-ý��åêòà ïðè ðàñ÷åòå�ÝÏ â ëèòåðàòóðå ïðàêòè÷åñêè íå âñòðå÷àåòñÿ è íà�øà ðàáîòà â êàêîé-òî ñòåïåíè ëèêâèäèðóåò ýòîò ïðî�áåë.Ñîãëàñíî îðèãèíàëüíîé MND-òåîðèè â ïðèáëè�æåíèè ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ äèíàìè÷åñêàÿ ýêðà�íèðîâêà âàêàíñèè ýëåêòðîíàìè çîíû ïðîâîäèìîñòèäîëæíà âëèÿòü íà �îðìó L-�ÝÏ, íî íå äîëæíà çà�ìåòíî èñêàæàòü K-ñïåêòðû ýìèññèè è ïîãëîùåíèÿ[15, 16℄. Â ñëó÷àå K-ñïåêòðîâ MND-ñèíãóëÿðíîñòüâáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè ïîäàâëÿåòñÿ çà ñ÷åò îðòî�ãîíàëüíîñòè ìíîãîýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ �óíêöèéýëåêòðîíîâ âàëåíòíîé çîíû äî è ïîñëå ðåíòãåíîâñêî�ãî ïåðåõîäà (òåîðåìà Àíäåðñîíà [3℄). Îäíàêî â ðàáî�òàõ [7, 8℄ ïîêàçàíî, ÷òî MND-ý��åêò âíîñèò ñóùå�ñòâåííûé âêëàä â ñïåêòðàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå êîý���èöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ãðà�èòà âáëèçè K-ïîðîãà óã�ëåðîäà. Ïðè ýòîì ýêñïåðèìåíòàëüíûé ýìèññèîííûéK-ñïåêòð óãëåðîäà â ãðà�èòå [17℄ íå îáíàðóæèâàåòÿâíûõ ïðèçíàêîâ íàëè÷èÿ MND-ñèíãóëÿðíîñòåé.

Äðóãàÿ îñîáåííîñòü �ÝÏ ìåòàëëîâ, îáóñëîâëåí�íàÿ ìíîãîýëåêòðîííûìè ïðîöåññàìè, ïðîÿâëÿåòñÿ ââèäå çàòÿíóòîãî ¾õâîñòà¿ â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé îá�ëàñòè ýìèññèîííîãî ñïåêòðà [18, 19℄. Ïðè÷èíîé ýòîãîý��åêòà ñ÷èòàåòñÿ áåçðàäèàöèîííûé îæå-ïðîöåññ ââàëåíòíîé çîíå. Äåéñòâèòåëüíî, âàêàíñèÿ, âîçíèêàþ�ùàÿ â âàëåíòíîé çîíå ïðè ðåíòãåíîâñêîì ïåðåõîäå,ìîæåò ðàñïàäàòüñÿ âñëåäñòâèå îæå-ïðîöåññà, õàðàê�òåðèçóþùåãîñÿ âîçáóæäåíèåì åùå îäíîãî ýëåêòðîíàâ çîíó ïðîâîäèìîñòè âûøå óðîâíÿ Ôåðìè. Ïðè ýòîìïðè äâèæåíèè îò óðîâíÿ Ôåðìè êî äíó âàëåíòíîéçîíû âðåìÿ æèçíè âàêàíñèè â êîíå÷íîì ñîñòîÿíèèýìèññèîííîãî ïåðåõîäà óìåíüøàåòñÿ, à ýíåðãåòè÷å�ñêàÿ øèðèíà óðîâíÿ óâåëè÷èâàåòñÿ. Ê íàñòîÿùåìóìîìåíòó íåýìïèðè÷åñêèé ab initio ðàñ÷åò ýòîãî ý���åêòà ÿâëÿåòñÿ ñëèøêîì ñëîæíûì è òðóäîåìêèì.Ïîýòîìó â äàííîé ðàáîòå ìû èñïîëüçîâàëè ïîëóýì�ïèðè÷åñêèé ìåòîä, îïèñàííûé â ðàáîòå [20℄, êîòîðûéïîçâîëÿåò êîððåêòíî âîñïðîèçâåñòè �îðìó �ÝÏ ìå�òàëëîâ â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòè ñïåêòðà.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ïðåäñòàâëÿåì ðåçóëüòà�òû ab initio ðàñ÷åòîâ K- è L2;3-�ÝÏ ìåòàëëîâ Mg èAl ñ ó÷åòîì MND-ý��åêòà ñ èñïîëüçîâàíèåì ñõåìûðàñ÷åòà, ðàçâèòîé â ðàáîòàõ [5�8℄. Ìû òàêæå ó÷è�òûâàåì ïîïðàâêó �îðìû ñïåêòðà â íèçêîýíåðãåòè�÷åñêîé îáëàñòè, ñâÿçàííóþ ñ îæå-ïðîöåññàìè â âà�ëåíòíîé çîíå. �àñ÷åòû çîííûõ ýíåðãèé è çîííûõ âîë�íîâûõ �óíêöèé â íàñòîÿùåé ðàáîòå áûëè âûïîëíå�íû ìåòîäîì PAW (Projeted Augmented Waves) [11℄ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòà ïðîãðàìì VASP [21�23℄.Çäåñü è äàëåå çàïîëíåííûå ñîñòîÿíèÿ ìû íàçûâàåìâàëåíòíîé çîíîé ìåòàëëà, à íåçàïîëíåííûå ýëåêòðî�íàìè ñîñòîÿíèÿ � çîíîé ïðîâîäèìîñòè. Ýêðàíèðî�âàòü âíóòðåííþþ âàêàíñèþ ìîãóò òîëüêî ïîäâèæ�íûå ýëåêòðîíû, ïîýòîìó òàêèå ýëåêòðîíû ÿâëÿþòñÿýëåêòðîíàìè ïðîâîäèìîñòè, ïîïàâøèìè â ýòó çîíóèç âàëåíòíîé çîíû ïðè âîçáóæäåíèè (âñòðÿñêè ïðèîáðàçîâàíèè âàêàíñèè, ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî, ýëåê�òðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è ò. ä.). Óïîìÿíó�òûé îæå-ïåðåõîä îñóùåñòâëÿåòñÿ â âàëåíòíîé çîíåñ èíæåêöèåé îæå-ýëåêòðîíà â çîíó ïðîâîäèìîñòè.Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ �ÝÏ ñ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûìè ñïåêòðàìè. Ýêñïåðèìåíòàëüíûåýìèññèîííûå L2;3-ïîëîñû ìåòàëëîâ Ìg è Al áûëèïîëó÷åíû â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñ âûñîêèì ðàçðåøåíè�åì. Â ðàñ÷åòàõ �îðìû �ÝÏ ðàññìàòðèâàëèñü ïåðå�õîäû èç ñîñòîÿíèé âàëåíòíîé çîíû íà 2p-âàêàíñèþMg èëè Al áåç ó÷åòà åå ñïèí-îðáèòàëüíîãî ðàñùåïëå�íèÿ. Ïîýòîìó ïîëó÷àåìûå ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâ�íîñòè ìîæíî íàçûâàòü 2p-ïîëîñàìè, èëè L2;3-�ÝÏ,õîòÿ ïî ñóùåñòâó îíè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îäèíà�êîâûå ïî �îðìå L3- èëè L2-ïîëîñû. Â ýêñïåðèìåí�18



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 �àñ÷åòû ðåíòãåíîâñêèõ ýìèññèîííûõ K- è L2;3-ïîëîñ : : :òå ñïèí-îðáèòàëüíîå ðàñùåïëåíèå 2p1=2�2p3=2 îêàçû�âàåò âëèÿíèå íà �îðìó ñïåêòðà. Ïîýòîìó äëÿ ñî�ïîñòàâëåíèÿ ñ äàííûìè ðàñ÷åòîâ ìû âûäåëÿëè èçýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ íàèáîëåå èíòåíñèâíûåL3-�ÝÏ â ïðåäïîëîæåíèè èäåíòè÷íîñòè �îðìû L3-è L2-ïîëîñ.2. ÔÎ�ÌÀ �ÅÍÒ�ÅÍÎÂÑÊÎ�Î ÑÏÅÊÒ�À ÑÓ×ÅÒÎÌ MND-�ÀÑÑÅßÍÈß�àññìîòðèì ðåíòãåíîâñêèå ýìèññèîííûå ïåðåõî�äû èç ñîñòîÿíèé nk çîíû ñ íîìåðîì n íà îñòîâ�íóþ âàêàíñèþ, ëîêàëèçîâàííóþ íà àòîìå A ñ îðáè�òàëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì l. Åñëè â ïðèáëèæåíèèñèëüíîé ñâÿçè ïðåíåáðå÷ü âêëàäîì â èíòåíñèâíîñòüïîëîñû òàê íàçûâàåìûõ ¾ïåðåêðåñòíûõ¿ ïåðåõîäîâ,òî èíòåíñèâíîñòü I(E) �ÝÏ ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âè�äå ñóììû ïðîèçâåäåíèé âåðîÿòíîñòåéW� ýëåêòðè÷å�ñêîãî äèïîëüíîãî (E1) âíóòðèàòîìíîãî ïåðåõîäà èçàòîìíîãî ñîñòîÿíèÿ � íà îñòîâíóþ âàêàíñèþ è ïàð�öèàëüíîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéN�(E) àòîìà ñ âàêàí�ñèåé âî âíóòðåííåé îáîëî÷êå:I(E) =X� W�N�(E): (1)Âåðîÿòíîñòü âíóòðèàòîìíîãî ïåðåõîäà W� âûðàæà�åòñÿ ÷åðåç ñèëó ëèíèè S� ñëåäóþùèì îáðàçîì:W� � E3 S�; S� = Xm;� jA��m j2; (2)ãäåm � ïðîåêöèÿ îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà äûðêè, èí�äåêñ � íóìåðóåò öèêëè÷åñêèå êîìïîíåíòû âåêòîðà r,à A��m � àìïëèòóäà E1-ïåðåõîäà, êîòîðàÿ îïðåäå�ëÿåòñÿ âûðàæåíèåìA��m = e h'�jr�j'i: (3)Çäåñü '� è ' � àòîìíûå âîëíîâûå �óíêöèè ñîîò�âåòñòâåííî âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà è îñòîâíîé äûðêè,e � çàðÿä ýëåêòðîíà.Â îäíî÷àñòè÷íîì ïðèáëèæåíèè ïàðöèàëüíóþïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé (Partial Density of States,PDOS) ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç ìíèìóþ ÷àñòüîïåðåæàþùåé �óíêöèè �ðèíà G�(E):N�(E) = 1� ImG���(E): (4)Åñëè ïîëíîñòüþ ïðåíåáðå÷ü âëèÿíèåì îñòîâíîé âà�êàíñèè íà ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè, òî�óíêöèþ �ðèíà G�A(E) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäåG���(E) =Xn;k h�j nkih nkj�iE �En(k) � iÆ ; (5)

ãäå En(k) è  nk � ñîîòâåòñòâåííî íåâîçìóùåííûåçîííûå ýíåðãèè è âîëíîâûå �óíêöèè. Ýòîò ñëó÷àéèìååò ìåñòî ïðè ïîëíîì ýêðàíèðîâàíèè ïîòåíöèà�ëà îñòîâíîé äûðêè (ïðèáëèæåíèå êîíå÷íîãî ñîñòîÿ�íèÿ).Äðóãîé êðàéíèé ñëó÷àé ðåàëèçóåòñÿ òîãäà, êîãäàìîæíî ïîëíîñòüþ ïðåíåáðå÷ü ýêðàíèðîâêîé îñòîâ�íîé äûðêè (ïðèáëèæåíèå íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ). Âýòîì ñëó÷àå çîííûå âîëíîâûå �óíêöèè ìåíÿþòñÿïîä âëèÿíèåì êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà äûðêè è âû�ðàæåíèå äëÿ �óíêöèè �ðèíà ïðèíèìàåò âèä~G���(E) =Xn;k h�j ~ nkih ~ nkj�iE � ~En(k)� iÆ ; (6)ãäå ~En(k) è ~ k � ñîîòâåòñòâåííî âîçìóùåííûå çîí�íûå ýíåðãèè è âîëíîâûå �óíêöèè. Äëÿ ïàðöèàëüíîéïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â ïðèñóòñòâèè äûðêè ïîëó÷èì~N�(E) = 1� Im ~G���(E): (7)MND-òåîðèÿ [2, 4℄ îïèñûâàåò äèíàìè÷åñêèé ïðî�öåññ çàïîëíåíèÿ âàêàíñèè, â ðåçóëüòàòå êîòîðîãîìíîãîýëåêòðîííûå ý��åêòû ìîãóò ïðîÿâëÿòüñÿ êàêîñîáåííîñòè ýìèññèîííîãî ñïåêòðà âáëèçè óðîâíÿÔåðìè. Êîíêðåòíàÿ ñõåìà ðàñ÷åòà, ðåàëèçóþùàÿMND-òåîðèþ â îäíîçîííîé ìîäåëè, ïðåäñòàâëåíà âðàáîòå [5℄. Â ðàáîòàõ [7, 8℄ äàíî îáîáùåíèå ýòîé ñõå�ìû ðàñ÷åòà íà ñëó÷àé ìíîãèõ çîí. Ñëåäóÿ îáîçíà�÷åíèÿì ðàáîò [5, 7℄ è ïðåíåáðåãàÿ øèðèíîé îñòîâ�íîé äûðêè, çàïèøåì âûðàæåíèå äëÿ èíòåíñèâíîñòèýìèññèîííîãî ñïåêòðà ñ ó÷åòîì MND-ðàññåÿíèÿ â âè�äåIMND(E) � E3Re X�;�;m;�A��mA���m �� EfZ�1 dE0 ~N��(E0) 1Z0 dt e�i (E�E0) t '��(E0; t); (8)ãäå ìàòðèöà '(E; t) óäîâëåòâîðÿåò ñèñòåìå èíòå�ãðàëüíûõ óðàâíåíèé'��(E; t) = Æ�;� �X�0;�0 V��0 �� EfZ�1 dE0K�0�0(E;E0; t)'�0�(E0; t); (9)ãäå Ef � ýíåðãèÿ óðîâíÿ Ôåðìè. ßäðî K��(E;E0; t)èíòåãðàëüíîãî îïåðàòîðà îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì19 2*



�. Å. Îâ÷àðåíêî, È. È. Òóïèöûí, E. Ï. Ñàâèíîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014K��(E;E0; t) ==X�0 Î��0 (E0; t)�ei(E0�E)tÎ��0 (E; t)E0�E ~N�0�(E0); (10)ãäåI��(E; t) = Æ�� �X�0 V��0 �� 1Z�1 dE0(ei(E�E0) t � 1E �E0 N�0�(E0)) : (11)Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû V�� ïîòåíöèàëà âçàèìîäåé�ñòâèÿ ýëåêòðîíîâ çîíû ïðîâîäèìîñòè ñ ïîëåì îñòîâ�íîé âàêàíñèè îïðåäåëÿþòñÿ âûðàæåíèåì [7, 8℄V�� =Xn;k �h�j nkih nkj�iEn(k) �� h�j ~ nkih ~ nkj�i ~En(k)� : (12)Â ïðèâåäåííûõ âûøå âûðàæåíèÿõ ìàòðèöû N�� è~N�� èìåþò âèäN�� = 1� ImG���(E); ~N�� = 1� Im ~G���(E): (13)Îòìåòèì, ÷òî äèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû ìàòðèö N è~N ñîâïàäàþò ñ ïàðöèàëüíûìè ïëîòíîñòÿìè, îïðåäå�ëåííûìè âûøå (ñì. (4) è (7)) äëÿ ñèñòåìû ýëåêòðî�íîâ âàëåíòíîé çîíû ñîîòâåòñòâåííî â îòñóòñòâèå èïðè íàëè÷èè îñòîâíîé âàêàíñèè.3. ÎÆÅ-ÝÔÔÅÊÒ Â ÂÀËÅÍÒÍÎÉ ÇÎÍÅÎæå-ïðîöåññ (áåçðàäèàöèîííûé ðàñïàä äûðêè) ââàëåíòíîé çîíå ìîæåò ïðîÿâëÿòüñÿ â ýìèññèîííûõK- è L-ïîëîñàõ ìåòàëëîâ. Îí ïðèâîäèò ê ïîäàâëå�íèþ èíòåíñèâíîñòè ó äíà çîíû è ê îáðàçîâàíèþ çà�òÿíóòîãî íèçêîýíåðãåòè÷åñêîãî ¾õâîñòà¿ �ÝÏ. Ïî�íÿòü, ïî÷åìó ïðîèñõîäèò òàêîå ñèëüíîå èñêàæåíèåñïåêòðà ïîä âëèÿíèåì îæå-ïðîöåññîâ, ìîæíî èç ñëå�äóþùèõ ðàññóæäåíèé. Íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå ìåòàë�ëè÷åñêîé ñèñòåìû íåïîñðåäñòâåííî ïåðåä ïðîöåñ�ñîì ýìèññèè õàðàêòåðèçóåòñÿ íàëè÷èåì âàêàíñèè âîñòîâíîé îáîëî÷êå. Ïóñòü ýòà âàêàíñèÿ çàïîëíÿåòñÿâ ðåçóëüòàòå ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà ýëåêòðîíà èçñîñòîÿíèé, ëîêàëèçîâàííûõ ó äíà âàëåíòíîé çîíûêðèñòàëëà. Òîãäà îáðàçîâàâøàÿñÿ âàêàíñèÿ ñ áîëü�øîé äîëåé âåðîÿòíîñòè ìîæåò áûòü çàïîëíåíà â ðå�çóëüòàòå îæå-ïåðåõîäà ýëåêòðîíà èç ëåæàùèõ âûøåñîñòîÿíèé, ïðè ýòîì ïðîèñõîäèò ïåðåäà÷à âûñâîáî�äèâøåéñÿ ýíåðãèè òðåòüåìó âàëåíòíîìó ýëåêòðîíó,

êîòîðûé âîçáóæäàåòñÿ â ñâîáîäíîå ñîñòîÿíèå âûøåóðîâíÿ Ôåðìè â çîíó ïðîâîäèìîñòè. Ïîäîáíûå ìåõà�íèçìû ðàñïàäà âàêàíñèè â âàëåíòíîé çîíå îñîáåííîâåðîÿòíû â ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåìàõ, ãäå íåò çàïðå�ùåííîé çîíû.Íàëè÷èå äîïîëíèòåëüíîãî êàíàëà ðàñïàäà ïðèâî�äèò ê óìåíüøåíèþ âðåìåíè æèçíè äûðêè, à ñëåäî�âàòåëüíî, ê óâåëè÷åíèþ åñòåñòâåííîé øèðèíû ýòîãîâîçáóæäåííîãî (äûðî÷íîãî) ñîñòîÿíèÿ. Óâåëè÷åíèåøèðèíû óðîâíÿ �îðìàëüíî ìîæíî ó÷åñòü ñâåðòêîéñïåêòðà ñ êðèâîé Ëîðåíöà, îïèñûâàþùåé ðàñïðåäå�ëåíèå ïî ýíåðãèÿì êâàçèäèñêðåòíûõ ñîñòîÿíèé âà�ëåíòíîé çîíû. Ýòî ïðèâîäèò ê ïîäàâëåíèþ èíòåí�ñèâíîñòè ñïåêòðà è ê îáðàçîâàíèþ äëèííîâîëíîâî�ãî õâîñòà �ÝÏ. Î÷åâèäíî, ÷òî øèðèíà íà ïîëîâèíåâûñîòû (E) óðîâíÿ ñ ýíåðãèåé E ðàñòåò ïðè óâå�ëè÷åíèè ðàçíîñòè Ef �E. Îáû÷íî ýòó çàâèñèìîñòüàïïðîêñèìèðóþò êâàäðàòè÷íîé �óíêöèåé [20℄:(E) = �(Ef �E)2; (14)ãäå � � ïîëóýìïèðè÷åñêèé ïàðàìåòð. Òàêèì îáðà�çîì, ðàññìàòðèâàåìûé ìíîãîýëåêòðîííûé ý��åêò âñïåêòðàõ ýìèññèè ìîæíî ó÷åñòü ïîñðåäñòâîì ñâåðò�êè ñïåêòðà I(E) ñ ëîðåíöåâñêèì ðàñïðåäåëåíèåìL(E), øèðèíà (E) êîòîðîãî çàâèñèò îò ýíåðãèè ïîçàêîíó (14)JAuger(E) = 1Z�1 dE0 I(E0)L(E0; E); (15)ãäå L(E0; E) = 1� (E0)=2(E0 �E)2 + 2(E0)=4 : (16)Ïîäáèðàÿ çíà÷åíèå ïàðàìåòðà �, êîòîðîå äàåò íàè�ëó÷øåå ñîãëàñèå òåîðèè ñ ýêñïåðèìåíòîì, èç âûðà�æåíèÿ (14) ìîæíî ïîëó÷èòü çàâèñèìîñòü øèðèíû ñî�ñòîÿíèÿ âàëåíòíîé çîíû êàê �óíêöèþ åãî ýíåðãèè.4. ÄÅÒÀËÈ �ÀÑ×ÅÒÀÄëÿ ó÷åòà ìíîãîýëåêòðîííûõ ý��åêòîâ áûëè âû�ïîëíåíû DFT-ðàñ÷åòû ìåòîäîì PAW [11℄ â ïðèáëè�æåíèè GGA (Generalized Gradient Approximation)è ïàðàìåòðèçàöèè PBE (Perdew�Burke�Ernzerhof)[24℄ äëÿ �óíêöèîíàëà ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòà ïðî�ãðàìì VASP [21�23℄. Â ðàñ÷åòàõ çîííîé ñòðóêòó�ðû ìåòàëëè÷åñêîãî ìàãíèÿ áûëà âçÿòà ðàñøèðåííàÿÿ÷åéêà (Large unit ell, LUC) ðàçìåðîì 3� 3� 3, ñî�äåðæàùàÿ 54 àòîìà Mg. Äëÿ ìåòàëëè÷åñêîãî àëþìè�íèÿ èñïîëüçîâàëàñü LUC ðàçìåðîì 4�4�4, êîòîðàÿ20



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 1, 2014 �àñ÷åòû ðåíòãåíîâñêèõ ýìèññèîííûõ K- è L2;3-ïîëîñ : : :ñîäåðæàëà 64 àòîìà Al. Êðèñòàëëè÷åñêèå âîëíîâûå�óíêöèè áûëè ïðåäñòàâëåíû â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïîáàçèñó ïëîñêèõ âîëí ñ ýíåðãèåé îáðåçàíèÿ 400 ýÂ.Òî÷êè k áûëè ïîëó÷åíû ìåòîäîì ðàñøèðåííîé ÿ÷åé�êè ñ ïàðàìåòðàìè 9� 9� 15 è 22� 22� 22 â ñëó÷àåñîîòâåòñòâåííî ìåòàëëè÷åñêèõ ìàãíèÿ è àëþìèíèÿ.Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñòàöèîíàðíîãî ïîëÿ âà�êàíñèè â îñòîâíîì óðîâíå áûëî èñïîëüçîâàíî(Z + 1)-ïðèáëèæåíèå äëÿ öåíòðàëüíîãî àòîìà ðàñ�øèðåííîé ÿ÷åéêè. Ëîêàëüíàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé~N�, âîçìóùåííàÿ ïîòåíöèàëîì äûðêè, áûëà ïîëó÷å�íà äëÿ àòîìà, íàõîäÿùåãîñÿ â öåíòðå ðàñøèðåííîéÿ÷åéêè. Íåâîçìóùåííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé N�áûëà ïîëó÷åíà ñ èñïîëüçîâàíèåì òîãî æå çîííîãîðàñ÷åòà ïóòåì ïðîåêòèðîâàíèÿ íà âàëåíòíóþ îð�áèòàëü àòîìà, íàõîäÿùåãîñÿ íà ãðàíèöå LUC è íåñîäåðæàùåãî îñòîâíîé âàêàíñèè.Êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ �n(k) êðèñòàëëè÷å�ñêîé îðáèòàëè  nk ïî àòîìíûì �óíêöèÿì '�, êîòî�ðûå îïðåäåëÿþòñÿ âûðàæåíèåì�n(k) = h'�j nki; (17)áûëè âû÷èñëåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèáëèæåííîé�îðìóëû [11℄: �n(k) � hpps� j psnki: (18)Çäåñü  psnk � êðèñòàëëè÷åñêàÿ ïñåâäîâîëíîâàÿ �óíê�öèÿ, à pps� � òàê íàçûâàåìàÿ ïðîåêöèîííàÿ �óíêöèÿìåòîäà PAW [11℄.Ïîëó÷åííûå êîý��èöèåíòû �n(k) èñïîëüçîâà�ëèñü äëÿ ïîñòðîåíèÿ �óíêöèé �ðèíà è ïàðöèàëü�íûõ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé â ðàñ÷åòàõ �îðìû ýìèñ�ñèîííîãî ñïåêòðà I(E) ñ ó÷åòîì MND-ðàññåÿíèÿ. Çà�òåì áûëà ðàññ÷èòàíà ñâåðòêà ñïåêòðà ñ ëîðåíöåâ�ñêèì ðàñïðåäåëåíèåì  ïîñòîÿííîé ïîëíîé øèðèíîéíà ïîëîâèíå âûñîòû (ÏØÏÂ) äëÿ ó÷åòà åñòåñòâåí�íîé øèðèíû îñòîâíîãî óðîâíÿ è ñ ëîðåíöåâñêèì ðàñ�ïðåäåëåíèåì, ÏØÏÂ êîòîðîãî ïîä÷èíÿåòñÿ çàêîíó(14), äëÿ ó÷åòà îæå-ïðîöåññîâ â âàëåíòíîé çîíå ìå�òàëëîâ è ñ ãàóññèàíîé äëÿ ó÷åòà àïïàðàòóðíîé �óíê�öèè èñêàæåíèÿ. Âåëè÷èíû åñòåñòâåííûõ øèðèíK- èL-óðîâíåé çàèìñòâîâàëèñü èç ðàáîòû [25℄. Åñòåñòâåí�íûå øèðèíû L-îáîëî÷åê ìåòàëëîâ (� 0:004 ýÂ) îêà�çàëèñü ìàëû ïî ñðàâíåíèþ ñ àïïàðàòóðíîé �óíêöè�åé è ïîýòîìó íå ó÷èòûâàëèñü. Â îñòàëüíûõ ñëó÷à�ÿõ ÏØÏÂ ãàóññèàí áðàëàñü ðàâíîé ýíåðãåòè÷åñêî�ìó ðàçðåøåíèþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ, ïîëó�÷åííûõ öèòèðóåìûìè àâòîðàìè. Äëÿ óäîáñòâà ñîïî�ñòàâëåíèÿ ñ äàííûìè ýêñïåðèìåíòîâ, à òàêæå äëÿíàãëÿäíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî ðàñïðå�äåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ â âàëåíòíîé çîíå ðàññìàòðèâà�åìûõ êðèñòàëëîâ âñå ñïåêòðû áûëè ñäâèíóòû ïî

ýíåðãåòè÷åñêîé øêàëå òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû óðî�âåíü Ôåðìè íàõîäèëñÿ â íóëå.5. ÄÅÒÀËÈ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀËÜÍÛÕÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÉL2;3-�ÝÏ ïîëèêðèñòàëëîâ ìàãíèÿ è àëþìèíèÿáûëè ïîëó÷åíû ïî ñòàíäàðòíîé ìåòîäèêå íà ìîäåð�íèçèðîâàííîì ñïåêòðîìåòðå �ÑË-1500 [26℄ ñ âîç�áóæäåíèåì óëüòðàìÿãêèõ ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðîâýëåêòðîííûì ïó÷êîì ñ ýíåðãèåé 2.0 êýÂ. Ïîâåðõíî�ñòè îáðàçöîâ ìåõàíè÷åñêè î÷èùàëèñü äëÿ óäàëåíèÿñëîÿ îêñèäîâ, ñïåêòðû êîòîðûõ ìîãëè áû èñêàçèòü�ÝÏ ÷èñòûõ ìåòàëëîâ. Òîëùèíà ýòèõ ñëîåâ ïî çàâû�øåííîé îöåíêå íå ïðåâûøàëà 3 íì. Ïî äàííûì ðà�áîò [27; 28℄ èçëó÷åíèå L2;3-�ÝÏ ìàãíèÿ è àëþìèíèÿ,�îðìèðóþùååñÿ ïî÷òè öåëèêîì â ñëîå òàêîé òîëùè�íû, âîçíèêàåò ïðè ýíåðãèè âîçáóæäàþùèõ ýëåêòðî�íîâ 250 ýÂ. Ïðè èñïîëüçîâàííîé ýíåðãèè ýëåêòðî�íîâ ïó÷êà 2 êýÂ âêëàä èíòåíñèâíîñòè ñëîÿ òîëùè�íîé 3 íì â ïîëíóþ èíòåíñèâíîñòü �ÝÏ íå ïðåâû�øàåò 0.1%. Êðîìå òîãî, ñïåêòðàëüíîå ïðîÿâëåíèå�ÝÏ îêñèäîâ îòñóòñòâîâàëî, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îäîñòàòî÷íîé ÷èñòîòå ïîâåðõíîñòè äëÿ ïîëó÷åíèÿ êà�÷åñòâåííûõ ñïåêòðîâ ìåòàëëîâ. Îá îòñóòñòâèè äðó�ãèõ çàãðÿçíåíèé ïîâåðõíîñòè ñâèäåòåëüñòâîâàëî îò�ñóòñòâèå õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ ëèíèé äðóãèõ ýëåìåí�òîâ. Âòîðè÷íûé ýëåêòðîííûé óìíîæèòåëü ÂÝÓ-6Ìñ �îòîêàòîäîì èç CsJ â èìïóëüñíîì ðåæèìå ðåãè�ñòðàöèè ñèãíàëà èñïîëüçîâàëñÿ â êà÷åñòâå äåòåêòî�ðà. Âòîðîé äåòåêòîð ñ �îòîêàòîäîì èç áåðèëëèå�âîé áðîíçû áûë ðàñïîëîæåí íà íóëåâîì (çåðêàëü�íîì) ïó÷êå îòðàæåíèÿ äè�ðàêöèîííîé ðåøåòêè èñëóæèë ìîíèòîðîì èíòåíñèâíîñòè ïó÷êà. Ñïåêòðûðåãèñòðèðîâàëèñü ïðè ïîñòîÿííîì âîëíîâîì ðàçðå�øåíèè è ïîñëå ó÷åòà ïîêàçàíèé ìîíèòîðà ïåðåâîäè�ëèñü â ðåæèì ïîñòîÿííîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî ðàçðåøå�íèÿ.Ý��åêòèâíîñòü äåòåêòîðà (ñïåêòðàëüíàÿ çàâè�ñèìîñòü êâàíòîâîãî âûõîäà CsJ) îïðåäåëÿëàñü îò�íîñèòåëüíî êâàíòîâîãî âûõîäà çîëîòà, êîòîðûé ñ÷è�òàëñÿ ïðèìåðíî ïîñòîÿííûì â ñïåêòðàëüíîé îáëà�ñòè 25�80 ýÂ. Ýíåðãåòè÷åñêîå ðàçðåøåíèå ïîëó÷àå�ìûõ ñïåêòðîâ ñîñòàâëÿëî 0.06 ýÂ è 0.04 ýÂ â âû�ñîêîýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè ñïåêòðîâ ñîîòâåòñòâåííîàëþìèíèÿ è ìàãíèÿ.Ïîëó÷åííûå L2;3-ïîëîñû èìåþò î÷åíü âûñîêóþêîíòðàñòíîñòü (îòíîøåíèå èíòåíñèâíîñòè â ïèêåê èíòåíñèâíîñòè òîðìîçíîãî èçëó÷åíèÿ ñîñòàâëÿ�ëî áîëåå 50). Ïîñëå âû÷åòà òîðìîçíîãî èçëó÷åíèÿ21
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�èñ. 1. L3-�ÝÏ â ìåòàëëè÷åñêîì ìàãíèè. Ýêñ-ïåðèìåíòàëüíàÿ L3-ïîëîñà (òî÷êè), òåîðåòè÷åñêèåL3-ñïåêòðû â îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèè êîíå÷-íîãî ñîñòîÿíèÿ (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ) è ñ ó÷åòîì ìíî-ãîýëåêòðîííûõ ý��åêòîâ (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ)L2;3-ñïåêòðû ðàçëàãàëèñü íà ñîñòàâëÿþùèå L3- èL2-�ÝÏ â ïðåäïîëîæåíèè èäåíòè÷íîñòè èõ �îðìû.6. �ÅÍÒ�ÅÍÎÂÑÊÈÅ ÝÌÈÑÑÈÎÍÍÛÅÏÎËÎÑÛ ÌÅÒÀËËÎÂÍà ðèñ. 1, 2 ïðåäñòàâëåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûåL3-�ÝÏ ìåòàëëè÷åñêîãî ìàãíèÿ è àëþìèíèÿ, à òàê�æå òåîðåòè÷åñêèå êðèâûå â îäíîýëåêòðîííîì ïðè�áëèæåíèè è ñ ó÷åòîì ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïîïðàâîê.Ïðèâåäåííûå îäíîýëåêòðîííûå ñïåêòðû Mg è Al(øòðèõîâûå ëèíèè íà ðèñ. 1, 2) ðàññ÷èòàíû ñ èñïîëü�çîâàíèåì �îðìóëû (1) â ïðèáëèæåíèè ïîëíîé ñòàòè�÷åñêîé ýêðàíèðîâêè îñòîâíîé âàêàíñèè è �àêòè÷å�ñêè îòðàæàþò s-ïàðöèàëüíóþ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèéâàëåíòíîé çîíû.Êàê âèäíî èç ðèñ. 1, 2, äëÿ L3-ïîëîñû îäíîýëåêò-ðîííîå ïðèáëèæåíèå ïëîõî îïèñûâàåò îñîáåííîñòèè �îðìó ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ñïåêòðà. Ýêñïåðèìåí�òàëüíàÿ êðèâàÿ â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé îáëàñòè óáû�âàåò ìåäëåííåå òåîðåòè÷åñêîé, îáðàçóÿ çàòÿíóòûé¾õâîñò¿. Òàêîå ïîâåäåíèå îáúÿñíÿåòñÿ îæå-ðàñïàäîìâàêàíñèè â âàëåíòíîé çîíå ìåòàëëîâ [18, 19℄. Êðî�ìå òîãî, ýêñïåðèìåíòàëüíûé ñïåêòð èìååò óçêèé ïèêâáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, ÿâëÿþùèéñÿ ñëåäñòâèåì ìíî�ãîýëåêòðîííîãî ý��åêòà ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ çîíûïðîâîäèìîñòè íà âàêàíñèè âî âíóòðåííåé îáîëî÷êåìåòàëëà (MND-ñèíãóëÿðíîñòü [4; 19℄). Íà ðèñ. 1, 2
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�èñ. 2. L3-�ÝÏ â ìåòàëëè÷åñêîì àëþìèíèè. Ýêñ-ïåðèìåíòàëüíàÿ L3-ïîëîñà (òî÷êè), òåîðåòè÷åñêèåL3-ñïåêòðû â îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèè êîíå÷-íîãî ñîñòîÿíèÿ (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ) è ñ ó÷åòîì ìíî-ãîýëåêòðîííûõ ý��åêòîâ (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ)òàêæå ïðèâåäåíû òåîðåòè÷åñêèå ñïåêòðû ñ ìíîãî�ýëåêòðîííûìè ïîïðàâêàìè (ñïëîøíûå ëèíèè). Î÷å�âèäíî, ÷òî â äàííîì ñëó÷àå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåí�òîì çíà÷èòåëüíî ëó÷øå. Ìíîãîýëåêòðîííàÿ òåîðèÿõîðîøî îïèñûâàåò ïîâåäåíèå ñïåêòðà êàê â îáëàñòèýíåðãèè Ôåðìè (èíòåíñèâíîñòü ïèêà, åãî ýíåðãåòè�÷åñêîå ïîëîæåíèå, ïîëóøèðèíà), òàê è â íèçêîýíåð�ãåòè÷åñêîé îáëàñòè (�îðìà õâîñòà, åãî ïðîòÿæåí�íîñòü).Õîðîøåé ïðîâåðêîé êîððåêòíîñòè íàøèõ âû÷èñ�ëåíèé ÿâëÿåòñÿ ïðèìåíåíèå MND-�îðìàëèçìà äëÿâû÷èñëåíèÿ K-ýìèññèîííûõ ïîëîñ. Èç êëàññè÷å�ñêîé MND-òåîðèè [2, 4℄ â ïðèáëèæåíèè îäíîðîäíîãîýëåêòðîííîãî ãàçà ñëåäóåò, ÷òî MND-ñèíãóëÿðíîñòèâ K-�ÝÏ ïðîÿâëÿòüñÿ íå äîëæíî. ÈíòåíñèâíîñòüK-ýìèññèîííûõ ïîëîñ âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè äîëæíàáûòü çíà÷èòåëüíî ïîäàâëåíà [3℄ è ïëàâíî óáûâàòüäî íóëÿ. Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ ó÷èòûâàåòñÿ ab initioMND-ý��åêò è ñïåöè�èêà äàííîãî ìàòåðèàëà, ïî�ýòîìó ïðîâåðêà ñîâïàäåíèÿ MND-ñïåêòðà ñ îäíî�ýëåêòðîííûì è ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïîëîñîé ìîæåòðàññìàòðèâàòüñÿ â êà÷åñòâå òåñòà êîððåêòíîñòè íà�øèõ ðàñ÷åòîâ.Êàê âèäíî èç ðèñ. 3, 4, äëÿ K-�ÝÏ îáîèõ ìå�òàëëîâ Mg è Al, â îòëè÷èå îò L3-�ÝÏ, îäíîýëåêò-ðîííûå ñïåêòðû è ñïåêòðû, ðàññ÷èòàííûå ñ ó÷åòîìMND-ý��åêòà, õîðîøî ñîâïàäàþò äðóã ñ äðóãîì è ñýêñïåðèìåíòàëüíûìè ïîëîñàìè. Î÷åâèäíî, ÷òî ó÷åò22
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1�èñ. 3. K-�ÝÏ â ìåòàëëè÷åñêîì ìàãíèè. Ýêñïåðè-ìåíòàëüíàÿ ïîëîñà (òî÷êè), òåîðåòè÷åñêèå ñïåêòðûâ îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèè êîíå÷íîãî ñîñòîÿ-íèÿ (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ) è ñ ó÷åòîì MND-ý��åêòà(ñïëîøíàÿ ëèíèÿ)
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0 4�èñ. 4. K-�ÝÏ â ìåòàëëè÷åñêîì àëþìèíèè. Ýêñïå-ðèìåíòàëüíàÿ ïîëîñà (òî÷êè), òåîðåòè÷åñêèå ñïåêò-ðû â îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèè êîíå÷íîãî ñî-ñòîÿíèÿ (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ) è ñ ó÷åòîì MND-ý�-�åêòà (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ)èñêàæåíèé, âûçûâàåìûõ îæå-ý��åêòîì â âàëåíòíîéçîíå, íå òðåáóåòñÿ.

7. Ó×ÅÒ ÂËÈßÍÈß ØÈ�ÈÍÛ Ó�ÎÂÍß ÂÂÀËÅÍÒÍÎÉ ÇÎÍÅ ÌÅÒÀËËÎÂ ÍÀÔÎ�ÌÓ �ÝÏÄëÿ òîãî ÷òîáû ó÷åñòü âëèÿíèå îæå-ý��åêòà ââàëåíòíîé çîíå ìåòàëëîâ ìû âû÷èñëèëè ñâåðòêó (15)MND-ñïåêòðà  �óíêöèåé Ëîðåíöà (16), êîòîðàÿó÷èòûâàåò óøèðåíèå óðîâíåé èç-çà äîïîëíèòåëü�íîãî êàíàëà îæå-ðàñïàäà. Çàâèñèìîñòü ÏØÏÂ îòýíåðãèè óðîâíÿ àïïðîêñèìèðîâàëàñü êâàäðàòè÷íîé�óíêöèåé (14) ñ êîý��èöèåíòîì ïðîïîðöèîíàëüíî�ñòè �. Ýòîò êîý��èöèåíò ïîäáèðàëñÿ òàêèì îáðà�çîì, ÷òîáû ðåçóëüòèðóþùèé òåîðåòè÷åñêèé ñïåêòðêàê ìîæíî ëó÷øå ñîâïàäàë ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïî�ëîñîé. Î÷åâèäíî, ÷òî ïîäîáíàÿ ïðîñòàÿ çàâèñèìîñòüøèðèíû óðîâíÿ îò åãî ýíåðãèè êîððåêòíà òîëüêîâäàëè îò ýíåðãèè Ôåðìè.Äëÿ ìàãíèÿ è àëþìèíèÿ îæå-ý��åêò áûë ó÷òåíäëÿ ñîñòîÿíèé, ëåæàùèõ â èíòåðâàëå (EB , Ef�2 ýÂ),ãäå EB � ýíåðãèÿ äíà âàëåíòíîé çîíû ìåòàëëà. Òà�êîé âûáîð èíòåðâàëà, ñ îäíîé ñòîðîíû, ïîçâîëÿëèñêëþ÷èòü èç ðàññìîòðåíèÿ MND-ïèê, à ñ äðóãîéñòîðîíû, îáåñïå÷èâàë ãëàäêîå ïîâåäåíèå ìíîãîýëåê�òðîííîãî ñïåêòðà â òî÷êå ¾âêëþ÷åíèÿ¿ îæå-ý��åê-òà. Çíà÷åíèÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêîãî ïàðàìåòðà � äëÿL3-ýìèññèîííîé ïîëîñû ìåòàëëè÷åñêèõ Al è Mg ðàâ�íû 0.05 ýÂ�1 è 0.06 ýÂ�1, à ÏØÏÂ âáëèçè äíà âà�ëåíòíîé çîíû ïðèíèìàåò çíà÷åíèÿ 6 è 3 ýÂ ñîîò�âåòñòâåííî. Âåðîÿòíîñòü îæå-ïðîöåññà â âàëåíòíîéçîíå ìåòàëëè÷åñêîãî ìàãíèÿ áîëüøå, ÷åì â ìåòàëëè�÷åñêîì àëþìèíèè äëÿ ñîñòîÿíèé ñ òîé æå ýíåðãèåé,îäíàêî çà ñ÷åò çíà÷èòåëüíî áîëüøåé øèðèíû �ÝÏ âàëþìèíèè îæå-ý��åêò îêàçûâàåò áîëüøåå âëèÿíèåíà �îðìó åãî ¾íèçêîýíåðãåòè÷åñêîãî õâîñòà¿.Ïðåäëîæåííàÿ îöåíêà øèðèíû óðîâíåé êîððåêò�íà òîëüêî äëÿ s-ñîñòîÿíèé âàëåíòíîé çîíû, òàê êàêèìåííî îíè �îðìèðóþò äíî çîíû [29℄. Âêëàä d-ñîñ-òîÿíèé â ïîëíóþ èíòåíñèâíîñòü â òîé îáëàñòè, ãäåîæå-ïðîöåññû çíà÷èòåëüíî èñêàæàþò ñïåêòð, ïðåíå�áðåæèìî ìàë. Èç ðèñ. 1�4 ñëåäóåò, ÷òî îæå-ïðîöåññûçíà÷èòåëüíî èñêàæàþò �îðìó L-ñïåêòðîâ ìåòàëëîâ,à èõ âëèÿíèå íà K-�ÝÏ íåçíà÷èòåëüíî. Ýòî ìîæåòîáúÿñíÿòüñÿ ìàëîé ïëîòíîñòüþ p-ñîñòîÿíèé ó äíàâàëåíòíîé çîíû [29℄. ÎäíîýëåêòðîííûåK-ïîëîñû ñà�ìè îáðàçóþò çàòÿíóòûé ¾õâîñò¿ â íèçêîýíåðãåòè÷å�ñêîé îáëàñòè ñïåêòðà (� E3=2), ïîýòîìó âëèÿíèåäîïîëíèòåëüíîãî îæå-óøèðåíèÿ ïðèâîäèò ëèøü êíåáîëüøîìó çàòÿãèâàíèþ ¾õâîñòà¿, â òî âðåìÿ êàêíèçêîýíåðãåòè÷åñêàÿ îáëàñòü L-ñïåêòðîâ çíà÷èòåëü�íî äå�îðìèðóåòñÿ.Òåì íå ìåíåå, ïðàêòè÷åñêîå îòñóòñòâèå ïðèçíà�êîâ ïðîòåêàíèÿ îæå-ïðîöåññà â âàëåíòíîé çîíå ïðè23
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