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ÔÎÍÎÍÛ È ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÀß ÙÅËÜ Â FeSiÏ. Ï. Ïàðøèí a*, Ï. À. Àëåêñååâ a;b, Ê. Ñ. Íåìêîâñêèé ,É. Ïåðññîí d**, À. È. ×óìàêîâ a;e, �. �þ��åð e��aÍàöèîíàëüíûé èññëåäîâàòåëüñêèé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿbÍàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé ÿäåðíûé óíèâåðñèòåò ¾ÌÈÔÈ¿115409, Ìîñêâà, �îññèÿJ�ulih Centre for Neutron Siene, Forshungszentrum J�ulih GmbH, Outstation at MLZ85747, Garhing, GermanydJ�ulih Centre for Neutron Siene JCNS and Peter Gr�unberg Institut PGI,JARA-FIT, Forshungszentrum J�ulih GmbH52425, J�ulih, GermanyeEuropean Synhrotron Radiation Faility, BP22038043, Grenoble, FraneÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 10 èþíÿ 2013 ã.Ìåòîäîì ÿäåðíîãî ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ, â äèàïàçîíå òåìïåðà-òóð 46�297 Ê èçìåðåíû ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà â èíòåðìåòàëëèäå FeSi.Óñòàíîâëåíî ñóùåñòâåííîå ñìÿã÷åíèå ñïåêòðà ïðè óâåëè÷åíèè òåìïåðàòóðû. Ïîêàçàíî, ÷òî íàèáîëüøååñìÿã÷åíèå òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà ïðîèñõîäèò â îáëàñòè äëèííîâîëíîâûõ àêóñòè÷åñêèõ �îíî-íîâ, äëÿ àêóñòè÷åñêèõ âåòâåé âáëèçè ãðàíèöû çîíû Áðèëëþýíà è äëÿ íèçêîëåæàùèõ ñëàáîäèñïåðñèîííûõîïòè÷åñêèõ âåòâåé. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû àíàëèçèðóþòñÿ â ðàìêàõ ïðåäñòàâëåíèé, ñâÿçûâàþùèõ èçìå-íåíèå ñïåêòðà êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà ñ òåìïåðàòóðíîé ýâîëþöèåé ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà ñîåäèíåíèÿ.DOI: 10.7868/S00444510140200961. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈíòåðåñ ê èçó÷åíèþ ìîíîñèëèöèäîâ ïåðåõîäíûõìåòàëëîâ ãðóïïû æåëåçà (Mn, Fe, Co) îáúÿñíÿåòñÿèõ íåîáû÷íûìè òðàíñïîðòíûìè è ìàãíèòíûìè [1�4℄ñâîéñòâàìè, à òàêæå øèðîêèìè ïåðñïåêòèâàìè èõâîçìîæíûõ ïðàêòè÷åñêèõ ïðèìåíåíèé. Îñîáîå ìå�ñòî ñðåäè ýòèõ ñîåäèíåíèé çàíèìàåò ìîíîñèëèöèäæåëåçà FeSi, äëÿ êîòîðîãî, â îòëè÷èå îò MnSi èCoSi, õàðàêòåðíû ïîëóïðîâîäíèêîâûå ñâîéñòâà ïðèíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ [5; 6℄. Âñå ïåðå÷èñëåííûå ñî�åäèíåíèÿ èìåþò ñõîäíóþ è âåñüìà íåîáû÷íóþ êðè�ñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó [7℄ ñ íå öåíòðîñèììåòðè÷�íîé ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïîé P213. Â ÷àñòíîñòè,â êóáè÷åñêîé ÿ÷åéêå FeSi àòîìû æåëåçà è êðåìíèÿçàíèìàþò ïîçèöèè 4a (x; x; x), ïðè÷åì ïîçèöèîííûé*E-mail: zeml�isssph.kiae.ru, neupar45�yandex.ru,Parshin�PP�nrki.ru**J. Per�on, R. R�uffer

ïàðàìåòð äëÿ æåëåçà xFe = 0:137, à äëÿ êðåìíèÿxSi = �0:158. Îêðóæåíèå àòîìîâ êàê æåëåçà, òàê èêðåìíèÿ ñîñòîèò èç ñåìè àòîìîâ äðóãîãî ýëåìåíòà,ðàñïîëîæåííûõ â òðåõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åðàõ, èøåñòè àòîìîâ òîãî æå ýëåìåíòà â êà÷åñòâå ñëåäóþ�ùèõ ñîñåäåé. Èçâåñòíî, ÷òî ïðè íèçêîé òåìïåðàòó�ðå FeSi � óçêîùåëåâîé ïîëóïðîâîäíèê (ùåëü îêîëî30 ìýÂ âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè), à ñ ïîâûøåíèåì òåì�ïåðàòóðû ùåëü çàêðûâàåòñÿ è ïðîèñõîäèò ïåðåõîäâ ìåòàëëè÷åñêóþ �àçó [2; 8℄. Äëÿ îïèñàíèÿ ñâîéñòâýòîãî ñîåäèíåíèÿ øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ ïðåäñòàâëå�íèå, ÷òî FeSi ÿâëÿåòñÿ ïîëóïðîâîäíèêîì ñ ñèëüíû�ìè ýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè, ïîäîáíûìè òåì,êîòîðûå èìåþò ìåñòî â êîíäî-èçîëÿòîðàõ íà îñíî�âå 4f -ìåòàëëîâ [9℄. Â ñëó÷àå FeSi ïðîèñõîäèò ãèáðè�äèçàöèÿ d-ýëåêòðîíîâ æåëåçà ñ ýëåêòðîíàìè çîíûïðîâîäèìîñòè. Ïîñêîëüêó ñâîéñòâà òâåðäûõ òåë ñó�ùåñòâåííî çàâèñÿò îò ñïåêòðà ýëåêòðîííûõ âîçáóæ�äåíèé, íåóäèâèòåëüíî, ÷òî ìíîãèå �èçè÷åñêèå ñâîé�279



Ï. Ï. Ïàðøèí, Ï. À. Àëåêñååâ, Ê. Ñ. Íåìêîâñêèé è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014ñòâà FeSi, òàêèå êàê ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü,ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèå, ìîäóëè óïðóãîñòè, òåïëîåì�êîñòü è òåïëîâîå ðàñøèðåíèå [3; 4; 10�13℄, ñëåäîì çàïëîòíîñòüþ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ïðîÿâëÿþò àíî�ìàëüíûå çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû. Åñòåñòâåííîîæèäàòü, ÷òî ñòîëü ñóùåñòâåííàÿ ïåðåñòðîéêà ýëåê�òðîííîãî ñïåêòðà FeSi ñêàæåòñÿ íà ñèëîâîì ìåæ�àòîìíîì âçàèìîäåéñòâèè è, ñëåäîâàòåëüíî, ïðîÿâèò�ñÿ â ñïåêòðå ðåøåòî÷íûõ âîçáóæäåíèé. Â ÷àñòíîñòè,äëÿ �îíîíîâ ñ ýíåðãèåé áëèçêîé ê âåëè÷èíå ùåëèâ ýëåêòðîííîì ñïåêòðå ìîæíî îæèäàòü èçìåíåíèÿâðåìåíè æèçíè �îíîíîâ ñ òåìïåðàòóðîé. Ïðè çàêðû�òèè ùåëè è ìåòàëëèçàöèè ñîåäèíåíèÿ â çîíå ïðî�âîäèìîñòè ïîÿâëÿþòñÿ ñâîáîäíûå ýëåêòðîíû, êîòî�ðûå ýêðàíèðóþò ìåæàòîìíûå ïîòåíöèàëû, ÷òî ìî�æåò ïðèâîäèòü ê èçìåíåíèþ ÷àñòîò �îíîíîâ.Ïîïûòêè èññëåäîâàòü âëèÿíèå òåìïåðàòóðûíà ÷àñòîòû �îíîíîâ â FeSi áûëè ïðåäïðèíÿòû âíåñêîëüêèõ ðàáîòàõ. Â ÷àñòíîñòè, ìåòîäàìè èí�ðà�êðàñíîé ñïåêòðîñêîïèè [14; 15℄ è êîìáèíàöèîííîãîðàññåÿíèÿ ñâåòà [16; 17℄ óñòàíîâëåíî ñóùåñòâåí�íîå ñìÿã÷åíèå îïòè÷åñêè àêòèâíûõ êîëåáàíèéêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè FeSi ïðè ïîâûøåíèè òåì�ïåðàòóðû. Â ðàáîòå [14℄ áûëî âïåðâûå îáíàðóæåíî,÷òî â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 100�200 Ê ïðîèñõîäèòðåçêîå âîçðàñòàíèå øèðèíû ñïåêòðàëüíîé ëèíèè,îòâå÷àþùåé îïòè÷åñêîìó êîëåáàíèþ ñ ýíåðãèåéE = 180 ñì�1 (22.5 ìýÂ). Â äàëüíåéøåì ýòî íàáëþ�äåíèå áûëî ïîäòâåðæäåíî â ðàáîòàõ [16; 17℄ è íàîñíîâå àíàëèçà ðåçóëüòàòîâ [16℄ ïîëó÷åíà îöåíêàâåëè÷èíû ùåëè â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå Eg = 30 ìýÂ.Òóò ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî âûâîäû, ñäåëàííûåâ ýòèõ ðàáîòàõ, îñíîâàíû íà äàííûõ, ïîëó÷åííûõòîëüêî äëÿ íåêîòîðûõ, îïòè÷åñêè àêòèâíûõ êîëåáà�íèé ñ âîëíîâûì âåêòîðîì, îòâå÷àþùèì öåíòðó çîíûÁðèëëþýíà. Â ðàáîòå [18℄ ìåòîäîì íåóïðóãîãî ðàñ�ñåÿíèÿ íåéòðîíîâ íà ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîì îáðàçöåFeSi ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà èññëåäîâàíèÿ èçìåíå�íèé ñïåêòðà òåïëîâûõ êîëåáàíèé ñ òåìïåðàòóðîé.Îáíàðóæåíî ñóùåñòâåííîå ñìÿã÷åíèå ñïåêòðà ïðèïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû. Íàäî îòìåòèòü, ÷òîàíàëèç ïðîâåäåí íà óðîâíå ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìå�ðÿåìûõ íåéòðîíîâçâåøåííûõ ñïåêòðîâ êîëåáàíèé,èç êîòîðûõ íåâîçìîæíî èçâëå÷ü èí�îðìàöèþ îïàðöèàëüíîì âêëàäå êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà èëèêðåìíèÿ â îáùåå ñìÿã÷åíèå ñïåêòðà.Ïîñêîëüêó ñïåêòð ýëåêòðîíîâ âáëèçè óðîâíÿÔåðìè �îðìèðóåòñÿ â îñíîâíîì d-ñîñòîÿíèÿìè æå�ëåçà [19℄, ìîæíî îæèäàòü, ÷òî ïåðåñòðîéêà ýëåêòðîí�íîãî ñïåêòðà ïðè çàêðûòèè ùåëè è ïîÿâëåíèå â ñèñ-òåìå ñâîáîäíûõ íîñèòåëåé çàðÿäà, ïðåæäå âñåãî, ñêà�æóòñÿ íà ñèëîâûõ ñâÿçÿõ àòîìîâ æåëåçà.

Â äàííîé ðàáîòå äëÿ òîãî ÷òîáû îáíàðóæèòü êîð�ðåëÿöèè èçìåíåíèÿ ñèëîâîãî ìåæàòîìíîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ ñ èçìåíåíèåì ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ, èññëå�äîâàëàñü àòîìíàÿ äèíàìèêà æåëåçà â ìîíîñèëèöèäåFeSi. Â ÷àñòíîñòè, â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 46�297 Êñ äîñòàòî÷íî âûñîêèì ðàçðåøåíèåì ïî ýíåðãèè âïåð�âûå ïîëó÷åíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î òåìïå�ðàòóðíîé ýâîëþöèè ïàðöèàëüíîãî ñïåêòðà òåïëîâûõêîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà.Íàèáîëåå ïðÿìûì è ñàìûì îáùèì ìåòîäîì ýêñïå�ðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ äèíàìèêè êðèñòàëëè�÷åñêîé ðåøåòêè ÿâëÿåòñÿ ìåòîä íåóïðóãîãî ðàññå�ÿíèÿ õîëîäíûõ èëè òåïëîâûõ íåéòðîíîâ. Â ñî÷åòà�íèè ñ òåõíèêîé èçîòîïè÷åñêîãî êîíòðàñòà [20; 21℄ îíïîçâîëÿåò íåïîñðåäñòâåííî èç ýêñïåðèìåíòàëüíî èç�ìåðåííûõ ñïåêòðîâ íåóïðóãî ðàññåÿííûõ íåéòðîíîââîññòàíàâëèâàòü ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû òåïëîâûõ êî�ëåáàíèé àòîìîâ îòäåëüíûõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ,à â ðÿäå ñëó÷àåâ è �îíîííûé ñïåêòð ñîåäèíåíèÿ âöåëîì. Êàê ïðàâèëî, äëÿ èçìåðåíèÿ ñïåêòðà íà îá�ðàçöå ìàññîé îêîëî 10 ã è ïðè ýíåðãåòè÷åñêîì ðàçðå�øåíèè 1�3 ìýÂ òðåáóåòñÿ îêîëî 12 ÷ ðàáîòû íà ñâå�òîñèëüíîì ñïåêòðîìåòðå ïî âðåìåíè ïðîëåòà, óñòà�íîâëåííîì íà âûñîêîïîòî÷íîì ñïåöèàëèçèðîâàííîìðåàêòîðå (íàïðèìåð, íà ñïåêòðîìåòðå IN6 â èíñòè�òóòå Ëàóý �Ëàíæåâåíà).Â ñëó÷àå æåëåçà, èìåþùåãî ìåññáàóýðîâñêèéèçîòîï 57Fe, îòêðûâàåòñÿ äðóãàÿ, áîëåå ïðèâëå�êàòåëüíàÿ, âîçìîæíîñòü èçìåðåíèÿ ïàðöèàëüíîãîñïåêòðà òåïëîâûõ àòîìíûõ êîëåáàíèé. Ýòà âîçìîæ�íîñòü îñíîâàíà íà ïðèìåíåíèè îòíîñèòåëüíî íåäàâ�íî ðàçâèòîãî ìåòîäà ÿäåðíîãî ðåçîíàíñíîãî íåóïðó�ãîãî ðàññåÿíèÿ (ß�Í�) ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ[22�30℄. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ðåàëèçàöèÿ ýòîãî ìåòî�äà, òðåáóþùåãî âûñîêîèíòåíñèâíîãî ïó÷êà ðåíòãå�íîâñêèõ �îòîíîâ, ñòàëà âîçìîæíîé òîëüêî ïîñëå ïî�ÿâëåíèÿ ìîùíûõ èñòî÷íèêîâ ñèíõðîòðîííîãî èçëó�÷åíèÿ (ÑÈ).Ìåòîä ß�Í� îñíîâàí íà ÿâëåíèè ðåçîíàíñíîãîïîãëîùåíèÿ ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ íèçêîýíåðãå�òè÷åñêèìè ÿäåðíûìè óðîâíÿìè (ý��åêò Ìåññáàóý�ðà). ßäðà ñ ìåññáàóýðîâñêèì èçîòîïîì ìîãóò âîç-áóæäàòüñÿ ðåíòãåíîâñêèì �îòîíîì, ýíåðãèÿ êîòîðî�ãî îòëè÷àåòñÿ îò òî÷íîé ýíåðãèè ÿäåðíîãî ðåçîíàí�ñà íà íåêîòîðóþ âåëè÷èíó ��E, òîëüêî â òîì ñëó�÷àå, åñëè îäíîâðåìåííî â êðèñòàëëå ðîæäàåòñÿ èëèïîãëîùàåòñÿ �îíîí ñ ýíåðãèåé ðàâíîé �E. Òàêèìîáðàçîì, ïðè ñêàíèðîâàíèè ýíåðãèè ïàäàþùåãî èç�ëó÷åíèÿ âáëèçè ýíåðãèè ÿäåðíîãî ðåçîíàíñà îáåñïå�÷èâàåòñÿ èçìåðåíèå ïàðöèàëüíîé ïëîòíîñòè êîëåáà�òåëüíûõ ñîñòîÿíèé äëÿ àòîìîâ, ñîäåðæàùèõ ÿäðà ñâûáðàííûì ÿäåðíûì óðîâíåì.280



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014 Ôîíîíû è ýëåêòðîííàÿ ùåëü â FeSiÍàïðèìåð, ÷òîáû èçìåðèòü ñïåêòð êîëåáàíèéàòîìîâ æåëåçà â êàêîì-ëèáî õèìè÷åñêîì ñîåäèíå�íèè, ñëåäóåò èñïîëüçîâàòü ÿäåðíûé óðîâåíü èçîòî�ïà 57Fe, ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ êîòîðîãî 14.4125 êýÂ.Ïðè ýòîì èçìåðÿåòñÿ ïàðöèàëüíûé ñïåêòð òåïëîâûõêîëåáàíèé èìåííî àòîìîâ æåëåçà íåçàâèñèìî îò òî�ãî, â êàêîì õèìè÷åñêîì ñîåäèíåíèè è â êàêîì îêðó�æåíèè îíè íàõîäÿòñÿ.ßäåðíûå óðîâíè èìåþò íàìíîãî ìåíüøóþ ýíåð�ãåòè÷åñêóþ øèðèíó ïî ñðàâíåíèþ ñ ýëåêòðîííû�ìè óðîâíÿìè àòîìîâ, ïîñêîëüêó îíà îïðåäåëÿåòñÿáîëüøèì âðåìåíåì æèçíè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèéÿäåð. Åñòåñòâåííîå âðåìÿ æèçíè âîçáóæäåííîãî ñî�ñòîÿíèÿ äëÿ 57Fe ñîñòàâëÿåò 141 íñ, ÷òî ñîîòâåò�ñòâóåò ýíåðãåòè÷åñêîé øèðèíå ÿäåðíîãî ðåçîíàíñà4:66 íýÂ. Ñòîëü ìàëàÿ ýíåðãåòè÷åñêàÿ øèðèíà äå�ëàåò ÿäåðíûé óðîâåíü èäåàëüíûì ýíåðãåòè÷åñêèìàíàëèçàòîðîì: íàáëþäåíèå ñîáûòèÿ óïðóãîãî ïîãëî�ùåíèÿ ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî ýíåðãèÿ ïàäàþùåãî �î�òîíà ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ ñîâïàäàåò ñ ýíåðãè�åé ÿäåðíîãî óðîâíÿ ñ òî÷íîñòüþ äî 1 íýÂ. Òî÷íîòàê æå ñîáûòèå íåóïðóãîãî ïîãëîùåíèÿ ïîäðàçóìå�âàåò, ÷òî ýíåðãèÿ �îòîíà ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿðàâíà ýíåðãèè ÿäåðíîãî ðåçîíàíñà ïëþñ (ëèáî ìè�íóñ) ýíåðãèÿ âîçáóæäåííîãî (ïîãëîùåííîãî) êîëåáà�òåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ. Êàê è â ñëó÷àå äðóãèõ ìåòîäîâíåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ, ñïåêòðû, èçìåðåííûå ñ ðî�æäåíèåì è ïîãëîùåíèåì �îíîíà, ñîîòíîñÿòñÿ äðóãñ äðóãîì â ñîîòâåòñòâèè ñ îáû÷íûì ïðèíöèïîì äå�òàëüíîãî ðàâíîâåñèÿ, à èìåííî: ïðè ýíåðãèè E îò�íîøåíèå âåðîÿòíîñòåé ðàññåÿíèÿ ñ èñïóñêàíèåì è ñïîãëîùåíèåì �îíîíà ðàâíî exp(jEj=kBT ).Òàêèì îáðàçîì, ß�Í� íå òðåáóåò ýíåðãåòè÷åñêî�ãî àíàëèçà ðàññåÿííîãî èçëó÷åíèÿ: ýíåðãèÿ, ïåðåäàí�íàÿ àòîìíûì êîëåáàíèÿì èëè âçÿòàÿ îò íèõ, ðàâ�íà ðàçíîñòè ìåæäó ýíåðãèåé ïàäàþùåãî èçëó÷åíèÿè ýíåðãèåé ÿäåðíîãî ðåçîíàíñà. Ïðàêòè÷åñêè ýíåð�ãåòè÷åñêîå ðàçðåøåíèå òàêîãî ýêñïåðèìåíòà îïðåäå�ëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêîé øèðèíîé ïîëîñû ïàäàþùåãîíà îáðàçåö ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ. Ñîâðåìåííàÿòåõíèêà ìîíîõðîìàòèçàöèè ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷å�íèÿ ñ ýíåðãèåé ïîðÿäêà 104 ýÂ ïîçâîëÿåò äîñòèãàòüðàçðåøåíèÿ ïðèìåðíî 1 ìýÂ.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî èç-çà âûñîêîé ýíåðãèè âîç�áóæäàþùèõ êâàíòîâ â ñïåêòðàõ ß�Í� íàáëþäàåò�ñÿ çàìåòíûé âêëàä ìíîãî�îíîííûõ ïðîöåññîâ, êî�ãäà ïðè ðàññåÿíèè ïðîèñõîäèò ðîæäåíèå èëè ïîãëî�ùåíèå áîëåå ÷åì îäíîãî �îíîíà. Â ðÿäå ñëó÷àåâýòîò âêëàä ìîæåò çàìåòíî ïðåâûøàòü îäíî�îíîí�íîå ðàññåÿíèå [31℄. Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû îá�ðàçöà âêëàä ìíîãî�îíîííûõ ïðîöåññîâ ñóùåñòâåííîóìåíüøàåòñÿ [32℄.

Âåðîÿòíîñòü óïðóãîãî ðåçîíàíñíîãî ÿäåðíîãî ïî�ãëîùåíèÿ áåç âîçáóæäåíèÿ èëè ïîãëîùåíèÿ �îíî�íîâ ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå T çàâèñèò îò êîíêðåò�íîãî âèäà ñïåêòðàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ òåïëîâûõêîëåáàíèé g(E) àòîìîâ ñ ðåçîíàíñíûì èçîòîïîì èîïðåäåëÿåòñÿ �àêòîðîì Ëýìáà �Ìåññáàóýðà fLMfLM = exp ��hu2ik2� ;hu2i = ~22M 1Z0 g(E)E 1 + exp(�E=kBT )1� exp(�E=kBT ) dE; (1)ãäå hu2i � ñðåäíèé êâàäðàò àìïëèòóäû òåïëîâûõ êî�ëåáàíèé ðåçîíàíñíîãî ÿäðà ïðè òåìïåðàòóðå T , k �âîëíîâîé âåêòîð ðåçîíàíñíîãî �îòîíà (äëÿ èçëó÷å�íèÿ ÿäðà 57Fe k = 7:3038�A�1), M � ìàññà ðåçî�íàíñíîãî ÿäðà, à kB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà. Åñ�ëè fLM � 1, òî âåðîÿòíîñòü íåóïðóãèõ ïðîöåññîâ(1�fLM) ìàëà è ñðåäè íèõ ïðåâàëèðóåò îäíî�îíîí�íîå ïîãëîùåíèå. Åñëè æå fLM � 1, òî â íåóïðóãîìïîãëîùåíèè âîçíèêàåò âêëàä ìíîãî�îíîííûõ ïðî�öåññîâ âûñîêîé êðàòíîñòè [29℄.Ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå �àêòîð Ëýì-áà �Ìåññáàóýðà äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî ÎÖÊ-æåëåçàfLM � 0:8 è, ñëåäîâàòåëüíî, âêëàä ìíîãî�îíîííûõïðîöåññîâ ïîãëîùåíèÿ íå âåëèê [33℄. Êàê ìîæíîñóäèòü èç äàííûõ ðàáîòû [18℄, �îíîííûé ñïåêòðFeSi çàìåòíî æåñò÷å ñïåêòðà ÷èñòîãî æåëåçà, àçíà÷èò, è ïàðöèàëüíûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáà�íèé àòîìîâ æåëåçà â FeSi, ñêîðåå âñåãî, æåñò÷å�îíîííîãî ñïåêòðà ìåòàëëè÷åñêîãî æåëåçà. Ýòîïîçâîëÿåò íàäåÿòüñÿ, ÷òî ìåòîäîì ß�Í� ìîæíîïîëó÷èòü äîñòàòî÷íî íàäåæíóþ èí�îðìàöèþ îïàðöèàëüíîì ñïåêòðå êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà âFeSi â äèàïàçîíå îò íèçêèõ òåìïåðàòóð âïëîòü äîêîìíàòíîé.Èçìåðÿåìûé â ýêñïåðèìåíòå ñïåêòð ß�Í� ïðÿ�ìî ïðîïîðöèîíàëåí íåïîñðåäñòâåííî âåðîÿòíîñòèðåçîíàíñíîãî ÿäåðíîãî ïîãëîùåíèÿW (E) êàê �óíê�öèè ýíåðãèè ïàäàþùåãî ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿE. Â ñâîþ î÷åðåäü, W (E) îäíîçíà÷íî ïðåîáðàçóåò�ñÿ â ïàðöèàëüíûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòî�ìîâ, ñîäåðæàùèõ ðåçîíàíñíûé èçîòîï gres(E) [34℄. Âýòîì ñëó÷àå íå òðåáóþòñÿ êàêèå-ëèáî äîïîëíèòåëü�íûå êîððåêöèè, íåèçáåæíûå, íàïðèìåð, ïðè íåóïðó�ãîì ðàññåÿíèè íåéòðîíîâ. Ïîñêîëüêó ðåçîíàíñíûéèçîòîï íàõîäèòñÿ òîëüêî âíóòðè èçó÷àåìîãî îáðàç�öà, äàííûå íå òðåáóþò êîððåêöèè íà �îí ïóñòîé êàñ�ñåòû è îêðóæåíèÿ îáðàçöà. Ýíåðãèÿ ïàäàþùåãî èç�ëó÷åíèÿ íà ïîðÿäêè âåëè÷èíû áîëüøå, ÷åì ýíåðãèÿàòîìíûõ êîëåáàíèé, ñëåäîâàòåëüíî, èíñòðóìåíòàëü�íàÿ �óíêöèÿ îäèíàêîâà äëÿ ëþáîé îáëàñòè ýíåðãèè281



Ï. Ï. Ïàðøèí, Ï. À. Àëåêñååâ, Ê. Ñ. Íåìêîâñêèé è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014èçìåðåííûõ ñïåêòðîâ. Ïîñêîëüêó äàííûå íàáèðàþò�ñÿ ìåæäó èìïóëüñàìè èçëó÷åíèÿ ñèíõðîòðîíà, îíèñâîáîäíû îò ëþáîãî �îíà çà èñêëþ÷åíèåì êîñìè÷å�ñêîãî èçëó÷åíèÿ.2. ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÄëÿ ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ ñïåöèàëüíî áûëñèíòåçèðîâàí îáðàçåö ìîíîñèëèöèäà æåëåçà (FeSi).Â êà÷åñòâå èñõîäíûõ êîìïîíåíòîâ èñïîëüçîâàëèñüêðåìíèé âûñîêîé ÷èñòîòû è æåëåçî ñ îáîãàùåíè�åì 94.5% ïî èçîòîïó Fe57, âçÿòûå â ñîîòíîøåíèè1:1. Ïîëó÷åííûé ïîñëå ñïëàâëåíèÿ ïîëèêðèñòàëëè�÷åñêèé ñëèòîê ìàññîé 85 ìã áûë èçìåëü÷åí â ïîðî�øîê è âñå äàëüíåéøèå îïûòû ïðîâîäèëèñü ñ ýòèìïîðîøêîì.Ôàçîâûé ñîñòàâ îáðàçöà èññëåäîâàëñÿ ìåòîäîìðåíòãåíîâñêîé ïîðîøêîâîé äè�ðàêöèè ïðè êîìíàò�íîé òåìïåðàòóðå. Íà îñíîâå àíàëèçà ïîëó÷åííîéäè�ðàêòîãðàììû áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî ñòðóêòóðàîáðàçöà ñîîòâåòñòâóåò êóáè÷åñêîé �àçå FeSi (ïðî�ñòðàíñòâåííàÿ ãðóïïà P213), à çíà÷åíèå ïàðàìåòðàðåøåòêè a = 4:486 � 0:002�A õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñëèòåðàòóðíûìè äàííûìè [7; 13℄. Íà äè�ðàêöèîííîéêàðòèíå îòñóòñòâîâàëè ðå�ëåêñû, îòâå÷àþùèå êàêî�ìó-ëèáî èíîìó ñîåäèíåíèþ ñèñòåìû Fe�Si èëè èñ�õîäíûì êîìïîíåíòàì, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá îäíî��àçíîñòè ñèíòåçèðîâàííîãî îáðàçöà. Äîïîëíèòåëü�íàÿ ïðîâåðêà ìåòîäîì ãàììà-ðåçîíàíñíîé ñïåêòðî�ñêîïèè ïîäòâåðäèëà ïîëíîå îòñóòñòâèå â îáðàçöå ïî�ñòîðîííèõ �àç, âêëþ÷àþùèõ æåëåçî.Ýêñïåðèìåíò ïî íåóïðóãîìó ÿäåðíîìó ðàññåÿ�íèþ áûë âûïîëíåí íà ÿäåðíîì ðåçîíàíñíîì ñïåêòðî�ìåòðå ýêñïåðèìåíòàëüíîé ëèíèè ID18 [31℄ Åâðîïåé�ñêîãî Öåíòðà ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ (ESRF).Íàêîïèòåëüíîå êîëüöî ðàáîòàëî â òàê íàçûâàåìîìðåæèìå 7=8 + 1. Äëÿ èçìåðåíèé ß�Í� äàííûé ðå�æèì íå ÿâëÿåòñÿ îïòèìàëüíûì, íî ïðè èñïîëüçîâà�íèè îáðàçöà, îáîãàùåííîãî ïî èçîòîïó Fe57, âïîëíåïðèãîäåí äëÿ ïîëó÷åíèÿ äàííûõ ñ õîðîøåé ñòàòèñòè�÷åñêîé òî÷íîñòüþ, õîòÿ è çà áîëåå äëèòåëüíîå âðåìÿ.Äëÿ ðåãèñòðàöèè ðåçîíàíñíûõ �îòîíîâ èñïîëü�çîâàëñÿ äåòåêòîð íà îñíîâå ëàâèííîãî �îòîäèîäà(ËÔÄ) [35℄. ×òîáû îáåñïå÷èòü ïåðåêðûòèå ìàêñè�ìàëüíîãî òåëåñíîãî óãëà è, ñîîòâåòñòâåííî, ïîâû�ñèòü èíòåíñèâíîñòè ðåãèñòðèðóåìîãî èçëó÷åíèÿ, äå�òåêòîð óñòàíàâëèâàëñÿ êàê ìîæíî áëèæå ê îáðàçöóñíàðóæè ðå�ðèæåðàòîðà. Èíñòðóìåíòàëüíàÿ �óíê�öèÿ ñïåêòðîìåòðà èçìåðÿëàñü â òîì æå ýêñïåðè�ìåíòå ñ ïîìîùüþ âòîðîãî ËÔÄ, óñòàíîâëåííîãî íàïó÷êå �îòîíîâ, ïðîøåäøèõ ÷åðåç îáðàçåö, è ðåãè�
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�èñ. 1. Ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííûå ñïåêòðûß�Í� ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ íà îáðàçöå FeSi:1 � T = 297 Ê, 2 � T = 46 Êñòðèðóþùåãî êîãåðåíòíîå ÿäåðíîå óïðóãîå ðàññåÿ�íèå âïåðåä. Ïîòîê êâàíòîâ ÑÈ íà îáðàçöå ñîñòàâëÿë6 � 109 �îòîíîâ/ñ, ïðè ðàçìåðàõ ïó÷êà 1:5� 0:3 ìì2(ãîðèç.�âåðò.), øèðèíà àïïàðàòíîé �óíêöèè ñïåê�òðîìåòðà íà ïîëîâèíå âûñîòû (FWHM) ðàâíà 1 ìýÂ,à �îí äåòåêòîðà ñîñòàâëÿë ïðèìåðíî 0.25 èìï./ìèí.Îáðàçåö ìàññîé 7 ìã ðàçìåùàëñÿ íà õîëîäíîìøòîêå ãåëèåâîãî ðå�ðèæåðàòîðà çàìêíóòîãî öèêëà,îáåñïå÷èâàþùåãî òî÷íîñòü ïîääåðæàíèÿ òåìïåðàòó�ðû îáðàçöà 0.1 Ê. Äîïîëíèòåëüíàÿ èí�îðìàöèÿ îáýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêå, ìåòîäèêå èçìåðåíèéè îñîáåííîñòÿõ îáðàáîòêè ðåçóëüòàòîâ ïðèâåäåíà âðàáîòàõ [28�31; 34℄.Ýíåðãåòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ÿäåðíîãî íåóïðóãî�ãî ïîãëîùåíèÿ ÑÈ áûëè èçìåðåíû â äèàïàçîíå ýíåð�ãèé îò �30 äî 70 ìýÂ îòíîñèòåëüíî òî÷íîé ýíåðãèèÿäåðíîãî ðåçîíàíñà. Øàã ñêàíèðîâàíèÿ ïî ýíåðãèè0.2 ìýÂ. Â ýòèõ óñëîâèÿõ õîðîøàÿ ñòàòèñòè÷åñêàÿòî÷íîñòü äîñòèãàëàñü èçìåðåíèåì 30 ñïåêòðîâ â òå�÷åíèå ïðèìåðíî 17 ÷ ñ ïîñëåäóþùèì ñóììèðîâàíèåìýòèõ ñïåêòðîâ.Äëÿ äàëüíåéøåé îáðàáîòêè è ïîëó÷åíèÿ ïàðöè�àëüíûõ ñïåêòðîâ òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëå�çà ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííûå ñïåêòðû áûëè ïðå�îáðàçîâàíû è íîðìèðîâàíû òàê, ÷òîáû èõ ïåðâûéìîìåíò ïî ýíåðãèè áûë ðàâåí ER � ýíåðãèè îòäà÷èñâîáîäíîãî ÿäðà 57Fe (ER = ~2k2=2M = 1:956 ìýÂ).Ýíåðãåòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ÿäåðíîãî ïîãëîùå�íèÿ ïîñëå ïðîâåäåííîé íîðìèðîâêè äàþò âåðîÿò�íîñòü ÿäåðíîãî ïîãëîùåíèÿ W (E) êàê �óíêöèþýíåðãèè ïàäàþùåãî ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ [36℄.282



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014 Ôîíîíû è ýëåêòðîííàÿ ùåëü â FeSiÒèïè÷íûå ñïåêòðû, èçìåðåííûå ïðè òåìïåðàòóðàõ46 Ê è 297 Ê, ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1. Ïîëîæåíèåíóëÿ íà øêàëå ïåðåäàííîé ýíåðãèè íà ðèñ. 1 ñîîò�âåòñòâóåò òî÷íîé ýíåðãèè ÿäåðíîãî ïåðåõîäà. Óçêèéïèê ïðè E = 0 îòâå÷àåò óïðóãîìó ïîãëîùåíèþ ðåçî�íàíñíûõ �îòîíîâ. Îñòàëüíîé ñïåêòð îòðàæàåò ýíåð�ãåòè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå �îíîíîâ â îáðàçöå. Ïðà�âàÿ ÷àñòü ñïåêòðà (E > 0) ñîîòâåòñòâóåò ñîáûòèÿìñ ðîæäåíèåì �îíîíîâ, à ëåâàÿ ÷àñòü (E < 0) � ñî�áûòèÿì ñ ïîãëîùåíèåì �îíîíîâ.3. ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀËÜÍÛÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÛÖåíòðàëüíûé ïèê, ñâÿçàííûé ñ óïðóãèì ðàññåÿ�íèåì, áûë âû÷òåí ñ èñïîëüçîâàíèåì èíñòðóìåíòàëü�íîé �óíêöèè ñïåêòðîìåòðà, êîòîðàÿ èçìåðÿëàñü äå�òåêòîðîì, ðåãèñòðèðóþùèì ðàññåÿíèå âïåðåä. Ïî�ñëå óêàçàííîé íîðìèðîâêè è âû÷èòàíèÿ öåíòðàëü�íîãî ïèêà ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííûå ñïåêòðûß�Í� ñîîòâåòñòâóþò íåóïðóãîé ÷àñòè âåðîÿòíîñòèÿäåðíîãî ïîãëîùåíèÿ S(E). Íåîáõîäèìî îòìåòèòü,÷òî ïðè êîíå÷íîé ñòàòèñòè÷åñêîé òî÷íîñòè äàííûõïðîöåäóðà âû÷èòàíèÿ ñèëüíîãî öåíòðàëüíîãî ïèêà(ðèñ. 1) íå äàåò âîçìîæíîñòè òî÷íîãî âîññòàíîâëå�íèÿ S(E) ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ, áëèçêèõ ïî âåëè�÷èíå ê øèðèíå ýòîãî ïèêà. Â ðåçóëüòàòå �óíêöèèS(E), à ñëåäîâàòåëüíî, è ñïåêòðû êîëåáàíèé àòî�ìîâ æåëåçà áûëè äîñòîâåðíî ïîëó÷åíû ïðè ýíåðãèÿõE > 1:1 ìýÂ.Ïàðöèàëüíàÿ ïëîòíîñòü êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿ�íèé àòîìîâ æåëåçà gFe(E) â ìîíîñèëèöèäå FeSi âû�÷èñëÿëàñü ñ ïîìîùüþ äâîéíîãî �óðüå-ïðåîáðàçîâà-íèÿ �óíêöèè S(E) [34℄. Ñòàíäàðòíàÿ ïðîöåäóðà îá�ðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ âêëþ÷àåò âñåíåîáõîäèìûå ïîïðàâêè, â òîì ÷èñëå è ó÷åò ìíîãî��îíîííûõ ïðîöåññîâ ðåçîíàíñíîãî ïîãëîùåíèÿ. Íàðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè gFe(E), ïîëó÷åí�íûå ïðè òåìïåðàòóðàõ 46 Ê è 297 Ê. Ïëîùàäè ïîäñïåêòðàìè íîðìèðîâàíû íà åäèíèöó.Ïî ñïåêòðàì, ïîëó÷åííûì ïðè êàæäîé òåìïåðà�òóðå (46 Ê, 103 Ê, 153 Ê, 180 Ê, 205 Ê, 251 Ê è297 Ê), ðàññ÷èòàíû ñðåäíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïà�ðàìåòðû äëÿ àòîìîâ æåëåçà: ñðåäíèé êâàäðàò òåïëî�âûõ ñìåùåíèé, �àêòîð Ëýìáà �Ìåññáàóýðà, ñðåäíÿÿïî ñïåêòðó ýíåðãèÿ è ñðåäíÿÿ êîíñòàíòà ñèëîâîé ñâÿ�çè B =MhE2i=~2 (òàáë. 1).Ñïåêòðû èìåþò äîâîëüíî ñëîæíóþ ñòðóêòóðó,ñîñòîÿùóþ èç íåñêîëüêèõ ïèêîâ, êàæäûé èç êîòî�ðûõ ñâÿçàí ñ íåêîòîðîé ñîâîêóïíîñòüþ áëèçêèõ ïîýíåðãèè �îíîííûõ âåòâåé ñïåêòðà êîëåáàíèé. Â ñëó�÷àå êðèñòàëëà ñ âîñåìüþ àòîìàìè â ýëåìåíòàðíîé
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�èñ. 2. Ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû òåïëîâûõ êîëåáàíèéàòîìîâ æåëåçà â ìîíîñèëèöèäå FeSi: 1 � T == 297 Ê, 2 � T = 46 Ê. Ñïëîøíûå ëèíèè � ðåçóëü-òàò ïîäãîíêè âîñåìüþ ëîðåíöèàíàìè. Äëÿ ñïåêòðà,èçìåðåííîãî ïðè T = 46 Ê, ïîêàçàíû âñå ëîðåíöè-àíûÿ÷åéêå âñåãî èìåþòñÿ 24 �îíîííûå âåòâè ñ ðàç�ëè÷íîé ïîëÿðèçàöèåé (3 àêóñòè÷åñêèå è 21 îïòè÷å�ñêàÿ). Áëàãîäàðÿ âûñîêîìó ýíåðãåòè÷åñêîìó ðàçðå�øåíèþ èñïîëüçîâàííîãî â ýêñïåðèìåíòå ñïåêòðîìåò�ðà (1 ìýÂ âî âñåì äèàïàçîíå ýíåðãèé) óäàëîñü îáíà�ðóæèòü òîíêóþ ñòðóêòóðó ñïåêòðà, ðàíåå íå íàáëþ�äàâøóþñÿ. Â ÷àñòíîñòè, ïðè T = 46 Ê â äèàïàçîíåýíåðãèé 22�32 ìýÂ íàáëþäàþòñÿ òðè õîðîøî ðàçðå�øåííûõ ïèêà (ðèñ. 2), òîãäà êàê ïî äàííûì íåéòðîí�íîãî ýêñïåðèìåíòà [18℄ ïðè T = 10 Ê ïðè ýíåðãèè26 ìýÂ íàáëþäàåòñÿ îäèí øèðîêèé ìàêñèìóì.Äëÿ êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè òåìïåðàòóðíîé ýâî�ëþöèè ðàçëè÷íûõ ÷àñòåé gFe(E) êàæäûé èç ñïåêò-ðîâ, èçìåðåííûõ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ, âäèàïàçîíå 22�60 ìýÂ àïïðîêñèìèðîâàëñÿ íàáîðîìèç âîñüìè ëîðåíöèàíîâ (ïî ÷èñëó ðåàëüíî íàáëþ�äàåìûõ ïèêîâ). Ïîäãîíêà ïðîâîäèëàñü ìåòîäîì íàè�ìåíüøèõ êâàäðàòîâ, ïðè ýòîì äëÿ êàæäîãî ëîðåíöè�àíà âàðüèðîâàëèñü òðè ïàðàìåòðà: ïîëîæåíèå, øè�ðèíà íà ïîëîâèíå âûñîòû è àìïëèòóäà. Äëÿ êàæ�äîãî èç ýòèõ ïàðàìåòðîâ âû÷èñëÿëàñü ïîãðåøíîñòüåãî îïðåäåëåíèÿ, êîòîðàÿ â ñóùåñòâåííîé ñòåïåíè çà�âèñèò îò ñòàòèñòè÷åñêîé òî÷íîñòè èçìåðåííûõ ñïåê�òðîâ. �åçóëüòàòû ïîäãîíêè äëÿ ñïåêòðà, èçìåðåííî�ãî ïðè T = 46 Ê, ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2. Óäîâëåòâî�ðèòåëüíî îïèñàòü ñïåêòð ìåíüøèì êîëè÷åñòâîì ëî�ðåíöèàíîâ íå óäàåòñÿ. Äàííûå î ïîëîæåíèè îñîáåí�íîñòåé ñïåêòðà ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ïðèâå�äåíû â òàáë. 2.283



Ï. Ï. Ïàðøèí, Ï. À. Àëåêñååâ, Ê. Ñ. Íåìêîâñêèé è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014Òàáëèöà 1. Ñðåäíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû äëÿ àòîìîâ æåëåçà â FeSi: hu2i � ñðåäíèé êâàäðàò òåïëîâûõñìåùåíèé, fLM � �àêòîð Ëýìáà �Ìåññáàóýðà, hESP i � ñðåäíÿÿ ïî ñïåêòðó ýíåðãèÿ, B = MhE2i=~2 � ñðåäíÿÿêîíñòàíòà ñèëîâîé ñâÿçè è ED � ýíåðãèÿ ÄåáàÿT , Ê hu2i, 10�3�A2 fLM hESP i, ìýÂ B, í/ì ED, ìýÂ46 1:39� 0:05 0:929� 0:001 30:9� 0:2 231:8� 1:8 54:4� 0:6103 1:66� 0:06 0:916� 0:001 30:7� 0:2 229:5� 1:8 54:2� 0:4153 2:07� 0:07 0:896� 0:002 30:4� 0:2 225:4� 1:7 53:0� 0:3180 2:31� 0:07 0:885� 0:002 30:3� 0:2 224:0� 1:5 52:4� 0:4205 2:59� 0:08 0:872� 0:002 30:2� 0:2 222:8� 1:5 51:9� 0:3251 3:13� 0:09 0:847� 0:003 29:8� 0:2 217:9� 1:5 51:3� 0:3297 3:67� 0:12 0:824� 0:003 29:6� 0:2 215:3� 1:8 50:8� 0:2Òàáëèöà 2. Ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ â ïàðöèàëüíîì ñïåêòðå òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ Fe â ìîíîñèëèöèäå FeSiâ çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû îáðàçöàT , Ê 46 103 153 180 205 251 297E1, ìýÂ 22:97� 0:10 22:78� 0:13 22:60� 0:11 22:34� 0:13 22:19� 0:10 21:90� 0:17 21:71� 0:20E2, ìýÂ 26:13� 0:11 25:91� 0:10 25:59� 0:11 25:40� 0:13 25:18� 0:14 24:79� 0:15 24:53� 0:10E3, ìýÂ 29:53� 0:10 29:38� 0:10 29:14� 0:11 29:00� 0:10 28:81� 0:11 28:51� 0:12 28:23� 0:12E4, ìýÂ 33:30� 0:10 33:25� 0:13 33:01� 0:11 32:80� 0:12 32:50� 0:14 32:14� 0:14 31:70� 0:11E5, ìýÂ 36:72� 0:11 36:66� 0:14 36:44� 0:14 36:25� 0:14 35:97� 0:15 35:60� 0:15 35:43� 0:17E6, ìýÂ 40:34� 0:17 40:12� 0:18 39:98� 0:20 39:93� 0:18 39:57� 0:18 39:20� 0:19 39:07� 0:19E7, ìýÂ 44:51� 0:10 44:25� 0:11 44:05� 0:12 43:86� 0:11 43:65� 0:10 43:31� 0:11 43:10� 0:11E8, ìýÂ 54:95� 0:13 54:95� 0:13 54:39� 0:15 54:28� 0:14 53:94� 0:14 53:51� 0:15 53:24� 0:14Â êà÷åñòâå âåëè÷èíû, êîëè÷åñòâåííî îòðàæàþ�ùåé òåìïåðàòóðíûå èçìåíåíèÿ íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé÷àñòè ñïåêòðà (E < 20 ìýÂ), ãäå íåò ÿâíî âûðà�æåííûõ ïèêîâ, ìîæíî èñïîëüçîâàòü ýíåðãèþ Äåáàÿ.Ñ ýòîé öåëüþ ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû óäîá�íî ïðåäñòàâèòü â âèäå ïðèâåäåííîé ïëîòíîñòè êî�ëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ æåëåçà: gFe(E)=E2(ðèñ. 3). Â ñëó÷àå äåáàåâñêîãî ñïåêòðà, êîãäà g(E) �� E2, òî÷êè íà ýòîì ãðà�èêå ¾ëîæèëèñü¿ áû íàïðÿìóþ ëèíèþ, ïàðàëëåëüíóþ îñè ýíåðãèé. Ñîãëàñ�íî îïðåäåëåíèþ ýíåðãèè Äåáàÿ ED , åñëè ñïåêòð òåï�ëîâûõ êîëåáàíèé íîðìèðîâàí íà åäèíèöó, òî îðäè�íàòà ýòîé ïðÿìîé g(E)=E2 = AD ñâÿçàíà ñ ýíåðãèåéÄåáàÿ ïðîñòûì ñîîòíîøåíèåìED = 3p3=AD: (2)

Èçâåñòíî, ÷òî ìîäåëü Äåáàÿ îïèñûâàåò êîëåáà�íèÿ óïðóãîãî êîíòèíóóìà, ïîýòîìó â ñïåêòðàõ ðå�àëüíûõ êðèñòàëëîâ äåáàåâñêîå ïîâåäåíèå íàáëþäà�åòñÿ òîëüêî äëÿ äëèííîâîëíîâûõ àêóñòè÷åñêèõ êî�ëåáàíèé ïðè ñàìûõ íèçêèõ ýíåðãèÿõ. Â ýòîì ñëó÷àåñïðàâåäëèâî ñîîòíîøåíèålimE!0 �g(E)=E2� = AD = 3=E3D: (3)Êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [37℄, ïðè èññëåäîâà�íèè ìåòîäîì ß�Í� àòîìíîé äèíàìèêè ìíîãîàòîì�íîãî ñîåäèíåíèÿ, â ñîñòàâ êîòîðîãî âõîäèò õèìè÷å�ñêèé ýëåìåíò ñ ìåññáàóýðîâñêèì ðåçîíàíñíûì èçîòî�ïîì, íàïðèìåð, FeSi, ñîîòíîøåíèå (2) òðàíñ�îðìè�ðóåòñÿ â ED = 3q3Mres=hMiAresD ; (4)284
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�èñ. 3. Ïðèâåäåííûå ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû òåïëî-âûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà â ìîíîñèëèöèäå FeSi:1 � T = 297 Ê, 2 � T = 46 Êãäå ED � äåáàåâñêàÿ ýíåðãèÿ ñîåäèíåíèÿ, ðàññ÷èòàí�íàÿ íà ñðåäíèé àòîì, Mres è hMi � ñîîòâåòñòâåííîàòîìíàÿ ìàññà ðåçîíàíñíîãî èçîòîïà è ñðåäíÿÿ àòîì�íàÿ ìàññà ñîåäèíåíèÿ. Â ñëó÷àå èññëåäîâàííîãî íà�ìè îáðàçöà ìîíîñèëèöèäà FeSi ñ ó÷åòîì åãî èçîòîï�íîãî ñîñòàâà Mres = 57, à hMi = 42:508 àò. åä.Ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðåâ äèàïàçîíå 2�5 ìýÂ ïðèâåäåííûé ñïåêòð íå çàâèñèòîò ýíåðãèè (ðèñ. 3), â ýòîì ñëó÷àå AresD (297 Ê) ìîæíîîïðåäåëèòü êàê ñðåäíåå çíà÷åíèå �óíêöèè g(E)=E2â ýòîì äèàïàçîíå ýíåðãèé. Äëÿ âñåõ îñòàëüíûõ òåì�ïåðàòóð çíà÷åíèåAresD (T ) = limE!0 �gres(E)=E2�âû÷èñëÿëîñü ïî èçâåñòíîìó AresD (297 Ê) è ñîîòíî�øåíèþ ïëîùàäåé ïîä ñîîòâåòñòâóþùèìè ïðèâåäåí�íûìè ñïåêòðàìè â äèàïàçîíå 2�5 ìýÂ. Ïîëó÷åííûåòàêèì îáðàçîì çíà÷åíèÿ AresD (T ) â ñîîòâåòñòâèè ñ�îðìóëîé (4) áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ âû÷èñëåíèÿäåáàåâñêîé ýíåðãèè ED ìîíîñèëèöèäà FeSi ïðè ðàç�ëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ (òàáë. 1). �àññ÷èòàííûå çíà�÷åíèÿ ýíåðãèè Äåáàÿ ñîãëàñóþòñÿ ñ îöåíêîé, ñäåëàí�íîé â ðàáîòå [10℄ íà îñíîâå óëüòðàçâóêîâûõ èññëå�äîâàíèé ìîíîêðèñòàëëà FeSi, è çàìåòíî ïðåâûøàþòâåëè÷èíó ED = 31:8 ìýÂ, ïðåäñòàâëåííóþ àâòîðàìèðàáîòû [5℄ ïî äàííûì èçìåðåíèÿ íèçêîòåìïåðàòóð�íîé òåïëîåìêîñòè.4. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÊàê óæå îòìå÷àëîñü, ïåðåñòðîéêà ýëåêòðîííîãîñïåêòðà FeSi, ñâÿçàííàÿ ñ çàêðûòèåì ùåëè â ïëîòíî�

ñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðà�òóðû, ìîæåò ïðîÿâëÿòüñÿ â ñïåêòðå òåïëîâûõ êîëå�áàíèé. Åñòåñòâåííî îæèäàòü, ÷òî ïîÿâëåíèå â ñèñòå�ìå ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ ïðèâåäåò ê ñìÿã÷åíèþ �î�íîííûõ ÷àñòîò, à âðåìÿ æèçíè íåêîòîðûõ �îíîíîâáóäåò çàâèñåòü îò òåìïåðàòóðû. Ïîýòîìó àíàëèç ïî�ëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïðîâîäèòñÿ â ðàìêàõ ïðåäïî�ëîæåíèÿ î ñâÿçè èçìåíåíèé â ýëåêòðîííîì ñïåêòðåFeSi ñ ýâîëþöèåé ñïåêòðà òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòî�ìîâ æåëåçà.Íà îñíîâå ñðàâíåíèÿ ñïåêòðîâ, èçìåðåííûõ ïðèðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ (ðèñ. 2), ìîæíî óòâåðæäàòü,÷òî ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû îáðàçöà ïàðöèàëü�íûé ñïåêòð òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçàñìÿã÷àåòñÿ, è ýíåðãåòè÷åñêèå ïîëîæåíèÿ âñåõ ïèêîâñìåùàþòñÿ â îáëàñòü áîëåå íèçêèõ ýíåðãèé (òàáë. 2).Ýòî íàáëþäåíèå ñîãëàñóåòñÿ ñ äàííûìè îá èçìåíå�íèè ñ òåìïåðàòóðîé íåéòðîíîâçâåøåííîãî ñïåêòðàòåïëîâûõ êîëåáàíèé FeSi [18℄.Ñðàâíåíèå ïàðöèàëüíîãî ñïåêòðà òåïëîâûõ êîëå�áàíèé àòîìîâ æåëåçà ñ íåéòðîíîâçâåøåííûì ñïåê�òðîì òåïëîâûõ êîëåáàíèé âñåãî ñîåäèíåíèÿ [18℄ ïî�êàçûâàåò, ÷òî àòîìû æåëåçà â ðàçíîé ñòåïåíè ó÷àñò�âóþò âî âñåõ êîëåáàòåëüíûõ ìîäàõ. Â ÷àñòíîñòè,ïðè ýíåðãèÿõ âûøå 30 ìýÂ îòíîñèòåëüíûé âêëàäòÿæåëûõ àòîìîâ æåëåçà â ñïåêòðàëüíîå ðàñïðåäå�ëåíèå îïòè÷åñêèõ êîëåáàíèé óìåíüøàåòñÿ. Ýòî íà�áëþäåíèå õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ�÷åòîâ ab initio äèíàìèêè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêèèçîñòðóêòóðíîãî ñîåäèíåíèÿ MnSi, â êîòîðîì ìàññààòîìîâ Mn áëèçêà ê ìàññå àòîìîâ Fe [38℄.Ïîëó÷åííûå äàííûå ñâèäåòåëüñòâóþò òàêæå îòîì, ÷òî èçìåíåíèå ñïåêòðà ïðîèñõîäèò íåðàâíîìåð�íî è ðàçëè÷íûå åãî ó÷àñòêè âåäóò ñåáÿ ñ òåìïåðàòó�ðîé ïî-ðàçíîìó. Â ÷àñòíîñòè, â äèàïàçîíå ýíåðãèé20�30 ìýÂ ïðîèñõîäèò çàìåòíàÿ ïåðåñòðîéêà ñïåê�òðà: ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû ðàçäåëÿþòñÿ äâàïèêà ñ ýíåðãèÿìè E1 = 22:97 ìýÂ è E2 = 26:13 ìýÂ(ðèñ. 2). Ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì äèíàìèêè êðèñòàëëè�÷åñêîé ðåøåòêè äëÿ ìîíîñèëèöèäîâ ãðóïïû æåëå�çà [18; 38℄, ýòè ïèêè ìîæíî îòîæäåñòâèòü ñ âêëàäîìâ �îíîííûé ñïåêòð ïðîäîëüíûõ àêóñòè÷åñêèõ êîëå�áàíèé ñ âîëíîâûì âåêòîðîì íà ãðàíèöå çîíû Áðèë�ëþýíà è íèçêîëåæàùèõ ìàëîäèñïåðñèîííûõ îïòè÷å�ñêèõ ìîä.Àíàëèç òåìïåðàòóðíîé ýâîëþöèè ïàðöèàëüíîãîñïåêòðà òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà â ìî�íîñèëèöèäå FeSi íà÷íåì, îïèðàÿñü íà äàííûå îáèçìåíåíèè ñ òåìïåðàòóðîé õàðàêòåðíûõ èíòåãðàëü�íûõ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðà. Â ÷àñòíîñòè, ñðåäíÿÿ ïîñïåêòðó ýíåðãèÿ êîëåáàíèé (ïåðâûé ìîìåíò ñïåêò-ðà) hESP i õàðàêòåðèçóåò èçìåíåíèå ñïåêòðà â öåëîì,285
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�èñ. 4. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõèçìåíåíèé: 1 � ýíåðãèè Äåáàÿ ED, 2 � ñðåäíåé ïîñïåêòðó ýíåðãèè hESP ià ýíåðãèÿ ÄåáàÿED, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ ñïåêòðîìêîëåáàíèé â îáëàñòè äëèííîâîëíîâûõ àêóñòè÷åñêèõ�îíîíîâ è îòðàæàåò èçìåíåíèå íèçêî÷àñòîòíîé ÷à�ñòè ñïåêòðà. Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòèîòíîñèòåëüíûõ èçìåíåíèé ýòèõ âåëè÷èí îò òåìïåðà�òóðû. Ïî îñè îðäèíàò îòëîæåíî îòíîñèòåëüíîå èçìå�íåíèå ýíåðãèè: �E(T )=E(T ) = 1 � E(297 Ê)=E(T ),ïðè÷åì �E(T ) = E(T ) � E(297 Ê). Íà ðèñ. 4 âèä�íî, ÷òî, âî-ïåðâûõ, ïî ìåðå ïîíèæåíèÿ òåìïåðàòó�ðû (ïðè T < 200 Ê) îòíîñèòåëüíîå óâåëè÷åíèå ýíåð�ãèè Äåáàÿ, à ñëåäîâàòåëüíî, è ýíåðãèè äëèííîâîëíî�âûõ àêóñòè÷åñêèõ �îíîíîâ, èìååò ñóùåñòâåííî áîëü�øóþ âåëè÷èíó, ÷åì îòíîñèòåëüíîå óâåëè÷åíèå ñðåä�íåé ïî ñïåêòðó ýíåðãèè. Âî-âòîðûõ, îáå çàâèñèìîñòèèìåþò õàðàêòåðíûé èçëîì (èçìåíåíèå ïðîèçâîäíîé)ïðè T = 100 Ê. Ñêîðîñòü îòíîñèòåëüíîãî èçìåíå�íèÿ ýíåðãèè ðåçêî óáûâàåò ïðè ýòîé òåìïåðàòóðå.Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî â ïîëó÷åííûõ çàâèñèìî�ñòÿõ îòðàæàåòñÿ ïåðåñòðîéêà ýëåêòðîííîãî ñïåêòðàñîåäèíåíèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, ïðè íèçêîé òåìïåðàòó�ðå ñïåêòð ýëåêòðîíîâ â FeSi õàðàêòåðèçóåòñÿ íàëè�÷èåì ùåëè âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, ÷òî ïðèâîäèò êîòñóòñòâèþ ñâîáîäíûõ íîñèòåëåé çàðÿäà â çîíå ïðî�âîäèìîñòè. Ñîåäèíåíèå ÿâëÿåòñÿ óçêîùåëåâûì ïîëó�ïðîâîäíèêîì, è ýíåðãèÿ �îíîíîâ ñëàáî çàâèñèò îòòåìïåðàòóðû. Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû ùåëü çà�êðûâàåòñÿ, â çîíå ïðîâîäèìîñòè ïîÿâëÿþòñÿ ñâîáîä�íûå ýëåêòðîíû, êîòîðûå ýêðàíèðóþò ìåæàòîìíîåâçàèìîäåéñòâèå, ñëîæèâøååñÿ â ïîëóïðîâîäíèêîâîé�àçå. Â ðåçóëüòàòå ñèëîâîå ìåæàòîìíîå âçàèìîäåé�ñòâèå îñëàáåâàåò è ýíåðãèè �îíîíîâ óìåíüøàþòñÿ,ïðè÷åì îíè óìåíüøàþòñÿ òåì ñèëüíåå, ÷åì áîëüøå
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�èñ. 5. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëü-íûõ èçìåíåíèé ýíåðãåòè÷åñêèõ ïîëîæåíèé ðàçëè÷-íûõ ïèêîâ â ïàðöèàëüíîì ñïåêòðå òåïëîâûõ êîëåáà-íèé àòîìîâ æåëåçà: 1 � E2, 2 � E1, 3 � E3, 4 �E8, 5 � E7êîíöåíòðàöèÿ ñâîáîäíûõ íîñèòåëåé çàðÿäà â çîíåïðîâîäèìîñòè. Èñõîäÿ èç ýòîãî àíàëèçà, ìîæíî çà�êëþ÷èòü, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå T = 100 Ê íà÷èíàåò�ñÿ ïîñòåïåííîå çàêðûòèå ùåëè â ýëåêòðîííîì ñïåê�òðå, ÷òî è ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ýíåðãèè òåïëî�âûõ êîëåáàíèé. Ïîëó÷åííûå äàííûå ñâèäåòåëüñòâó�þò òàêæå î òîì, ÷òî íèçêî÷àñòîòíàÿ àêóñòè÷åñêàÿ÷àñòü ñïåêòðà êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà, èç êîòîðîéîïðåäåëÿåòñÿ ýíåðãèÿ Äåáàÿ, áîëåå ÷óâñòâèòåëüíà êèçìåíåíèÿì â ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìå, ÷åì ñïåêòð âöåëîì. Ïðè òåìïåðàòóðå T > 200 Ê ùåëü â ýëåêòðîí�íîì ñïåêòðå ïîëíîñòüþ çàêðûòà [39℄, êîíöåíòðàöèÿñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ â çîíå ïðîâîäèìîñòè íå èçìå�íÿåòñÿ è îáå çàâèñèìîñòè ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò.�åçþìèðóÿ, ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî ñ ïîâûøåíèåì òåì�ïåðàòóðû ïðè T > 100Ê ïðîèñõîäèò çàìåòíîå óìåíü�øåíèå ýíåðãèè òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà âìîíîñèëèöèäå FeSi, ñâÿçàííîå ñ çàêðûòèåì ùåëè âýëåêòðîííîì ñïåêòðå è ñ ìåòàëëèçàöèåé ñîåäèíåíèÿ,ïðè÷åì â íàèáîëüøåé ñòåïåíè ñìÿã÷àþòñÿ íèçêî÷à�ñòîòíûå àêóñòè÷åñêèå êîëåáàíèÿ.�àññìîòðåíèå òåìïåðàòóðíîé ýâîëþöèè ýíåðãå�òè÷åñêîãî ïîëîæåíèÿ ïèêîâ â ñïåêòðå òåïëîâûõ êî�ëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà (ðèñ. 5) ïîêàçûâàåò, ÷òî ñóâåëè÷åíèåì òåìïåðàòóðû ïðîèñõîäèò ñóùåñòâåííîåóìåíüøåíèå ýíåðãèé, õàðàêòåðèçóþùèõ ïîëîæåíèåâñåõ ïèêîâ ñïåêòðà. Â íàèáîëüøåé ñòåïåíè ñìÿã÷å�íèå ïðîÿâëÿåòñÿ äëÿ ïèêîâ, ñâÿçàííûõ ñ àêóñòè÷å�ñêèìè è íèçêîëåæàùèìè îïòè÷åñêèìè ìîäàìè (ïè�êè 1 è 2), â òî âðåìÿ êàê ñðåäíèå è âûñîêîëåæà�286
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü øèðèíû ïåðâûõ òðåõ ïèêîâ îòòåìïåðàòóðû: 1 � E1, 2 � E2, 3 � E3ùèå îïòè÷åñêèå ìîäû ñìÿã÷àþòñÿ çàìåòíî ñëàáåé.Óêàçàííîå íàáëþäåíèå ïîçâîëÿåò çàêëþ÷èòü, ÷òîèìåííî äëÿ àêóñòè÷åñêèõ è íèçêîëåæàùèõ îïòè÷å�ñêèõ âåòâåé �îíîííîãî ñïåêòðà èìååò ìåñòî ñèëü�íîå ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå. Ïîñêîëüêóïåðâûõ òðè ïèêà â ñïåêòðå òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòî�ìîâ æåëåçà ÿâëÿþòñÿ íàèáîëåå ñèëüíûìè (ðèñ. 2),ìîæíî óòâåðæäàòü, ÷òî èìåííî àòîìû æåëåçà âíî�ñÿò îñíîâíîé âêëàä â êîëåáàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðå�øåòêè FeSi íà ýòèõ ýíåðãèÿõ. Ñëåäîâàòåëüíî, ýëåê�òðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå â íàèáîëüøåé ñòåïå�íè ïðîÿâëÿåòñÿ â òåõ �îíîííûõ ìîäàõ, äëÿ êîòîðûõâêëàä êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿ�þùèì.Íà âñåõ çàâèñèìîñòÿõ (ðèñ. 5) íàáëþäàåòñÿóâåëè÷åíèå íàêëîíà êðèâîé ïðè òåìïåðàòóðå100�150 Ê, ÷òî, ïî âñåé âèäèìîñòè, ïîäòâåðæäà�åò âûâîä î âëèÿíèè ïåðåñòðîéêè ýëåêòðîííîãîñïåêòðà, ñâÿçàííîé ñ çàêðûòèåì ùåëè, íà ÷àñòîòû�îíîííûõ ìîä. Êðîìå òîãî, ìîæíî óòâåðæäàòü,÷òî â èññëåäîâàííîì ñîåäèíåíèè èìååò ìåñòîñïåêòðàëüíàÿ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîí-�îíîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ.Ýâîëþöèÿ ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà ñ òåìïåðàòóðîéè, â ÷àñòíîñòè, çàêðûòèå ùåëè â ïëîòíîñòè ýëåê�òðîííûõ ñîñòîÿíèé, ìîæåò ïðèâîäèòü ê èçìåíåíèþâðåìåíè æèçíè �îíîíîâ, ýíåðãèÿ êîòîðûõ áëèçêà êøèðèíå ùåëè [16; 17; 40℄. Òàêèì îáðàçîì, òåìïåðà�òóðíàÿ çàâèñèìîñòü øèðèíû ëèíèé â ñïåêòðå òåï�ëîâûõ êîëåáàíèé ìîæåò äàòü âàæíóþ èí�îðìàöèþî âåëè÷èíå ùåëè è î åå ïîâåäåíèè â çàâèñèìîñòèîò òåìïåðàòóðû. Ìîæíî îæèäàòü, ÷òî ïîäîáíûå ý���åêòû ñ áîëüøîé âåðîÿòíîñòüþ áóäóò íàáëþäàòüñÿ

äëÿ òåõ âåòâåé ñïåêòðà êîëåáàíèé, äëÿ êîòîðûõ õà�ðàêòåðíî íàèáîëåå ñèëüíîå ýëåêòðîí-�îíîííîå âçà�èìîäåéñòâèå. Äåéñòâèòåëüíî, èçìåíåíèå øèðèíû ñòåìïåðàòóðîé íàèáîëåå ñèëüíî ïðîÿâëÿåòñÿ äëÿ ïåð�âîãî ïèêà (ðèñ. 6), çàìåòíî ñëàáåå � äëÿ âòîðîãî,à øèðèíà òðåòüåãî ïèêà (êàê è âñåõ îñòàëüíûõ) âî�îáùå íå çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû. Âèäíî, ÷òî ñ íà�ãðåâîì îáðàçöà, ïðè òåìïåðàòóðå T = 153 Ê íà÷è�íàåòñÿ äîâîëüíî ðåçêîå óâåëè÷åíèå øèðèíû ïåðâî�ãî ïèêà, ïðè T = 205 Ê åãî øèðèíà óäâàèâàåòñÿ, àïðè äàëüíåéøåì ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû îñòàåòñÿïðàêòè÷åñêè íåèçìåííîé. Ïðèìåðíî òàê æå âåäåò ñå�áÿ ñ òåìïåðàòóðîé è øèðèíà âòîðîãî ïèêà, íî â ýòîìñëó÷àå åå âîçðàñòàíèå çàìåòíî ìåíüøå è ñîñòàâëÿåòâñåãî îêîëî 30% îò âåëè÷èíû ïðè T = 153 Ê. Ïî�ëó÷åííûå çàâèñèìîñòè ìîæíî ñâÿçàòü ñ ýâîëþöèåéùåëè â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå. Â äèàïàçîíå òåìïåðà�òóð T < 153 Ê ýíåðãèÿ �îíîíîâ, îòâå÷àþùèõ ïåðâî�ìó ïèêó â ïàðöèàëüíîì ñïåêòðå êîëåáàíèé àòîìîâæåëåçà, ìåíüøå øèðèíû ùåëè, îíè íå ìîãóò ó÷àñò�âîâàòü â ïðîöåññå òåðìè÷åñêîé àêòèâàöèè ïåðåõîäàýëåêòðîíîâ èç âàëåíòíîé çîíû â çîíó ïðîâîäèìî�ñòè, à çíà÷èò, âðåìÿ æèçíè ýòèõ �îíîíîâ íå ëèìè�òèðóåòñÿ ïîãëîùåíèåì ýëåêòðîíàìè è íå çàâèñèò îòòåìïåðàòóðû. Ñ âîçðàñòàíèåì òåìïåðàòóðû ýíåðãèÿýòèõ �îíîíîâ ñíèæàåòñÿ, íî øèðèíà ùåëè óìåíüøà�åòñÿ áûñòðåå, è ïðè íåêîòîðîé òåìïåðàòóðå âîçíèêà�åò ñèòóàöèÿ, êîãäà ýíåðãèÿ ðàññìàòðèâàåìûõ �îíî�íîâ íà÷èíàåò ïðåâûøàòü âåëè÷èíó ùåëè. Òåïåðü èõýíåðãèè óæå õâàòàåò äëÿ ïåðåâîäà ýëåêòðîíîâ â çîíóïðîâîäèìîñòè, ñëåäîâàòåëüíî, îòêðûâàåòñÿ äîïîëíè�òåëüíûé êàíàë ïîãëîùåíèÿ �îíîíîâ, ÷òî è ïðèâî�äèò ê ñîêðàùåíèþ èõ âðåìåíè æèçíè. Ïðè äàëüíåé�øåì óâåëè÷åíèè òåìïåðàòóðû ùåëü â ýëåêòðîííîìñïåêòðå èñ÷åçàåò, ïîëóïðîâîäíèê ñòàíîâèòñÿ ìåòàë�ëîì, âðåìÿ æèçíè �îíîíîâ îïðåäåëÿåòñÿ ðàññåÿíè�åì íà ýëåêòðîíàõ ïðîâîäèìîñòè è óæå íå çàâèñèò îòòåìïåðàòóðû. Ïîäîáíûå ý��åêòû õîðîøî èçâåñòíûäëÿ ñèñòåì ñ óçêîé ùåëüþ â ñïåêòðå ýëåêòðîíîâ, â÷àñòíîñòè, äëÿ ñâåðõïðîâîäíèêîâ. Â ðàáîòå [40℄ âå�ëè÷èíà ùåëè â ñïåêòðå ýëåêòðîíîâ ïðè ïåðåõîäå âñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿíèå Nb3Sn áûëà îïðåäåëåíàèç äàííûõ ïî íåóïðóãîìó êîãåðåíòíîìó ðàññåÿíèþíåéòðîíîâ íà îñíîâå àíàëèçà òåìïåðàòóðíîãî èçìå�íåíèÿ øèðèíû �îíîííûõ ïèêîâ âáëèçè êðèòè÷åñêîéòåìïåðàòóðû.Ïî àíàëîãèè ñ ðàáîòîé [40℄ áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òîøèðèíà ùåëè â ñïåêòðå ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ñîâ�ïàäàåò ïî âåëè÷èíå ñ ýíåðãèåé òîãî ïèêà â ñïåê�òðå êîëåáàíèé, øèðèíà êîòîðîãî ðåçêî âîçðàñòàåòñ òåìïåðàòóðîé (ðèñ. 6). Â ðàìêàõ òàêîãî ïîäõîäàîêàçûâàåòñÿ, ÷òî ïðè T = 180 Ê çíà÷åíèå øèðè�287



Ï. Ï. Ïàðøèí, Ï. À. Àëåêñååâ, Ê. Ñ. Íåìêîâñêèé è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014íû ùåëè â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå ëåæèò â èíòåðâà�ëå 22.3�25.4 ìýÂ, êîòîðûé îïðåäåëÿåòñÿ ýíåðãèÿìè,ñîîòâåòñòâóþùèìè ïåðâîìó è âòîðîìó ïèêàì â ñïåê�òðå êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà (ñì. òàáë. 2).Ïîëó÷åííàÿ îöåíêà øèðèíû ùåëè õîðîøî ñîãëà�ñóåòñÿ ñ äàííûìè ðàáîò [16; 17℄ è â òî æå âðåìÿ ñóùå�ñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò çíà÷åíèé 60�70 ìýÂ, ïîëó÷àå�ìûõ ìåòîäàìè èí�ðàêðàñíîé ñïåêòðîñêîïèè [15; 41℄â ñëó÷àå, êîãäà ðàññåÿíèå îïòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿïðîèñõîäèò áåç ó÷àñòèÿ �îíîíîâ (ïðÿìàÿ ùåëü, ðàç�äåëÿþùàÿ âàëåíòíóþ çîíó è çîíó ïðîâîäèìîñòè ïðèîäíîì è òîì æå çíà÷åíèè âîëíîâîãî âåêòîðà). Â òîéæå ðàáîòå [15℄ èìåþòñÿ, îäíàêî, äàííûå, ÷òî â ñè�ñòåìå ñóùåñòâóåò è íåïðÿìàÿ ùåëü, ðàçäåëÿþùàÿçîíû ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà â ðàçíûõ òî÷êàõ çîíûÁðèëëþýíà. Âåëè÷èíà ýòîé íåïðÿìîé ùåëè ïî äàí�íûì ðàáîòû [15℄ ñîñòàâëÿåò 10 ìýÂ, è â ïðîöåññåðàññåÿíèÿ èí�ðàêðàñíîãî èçëó÷åíèÿ ó÷àñòâóåò �î�íîí ñ E = 17 ìýÂ. Àâòîðû ðàáîòû [41℄ òàêæå ïðè�âîäÿò äàííûå î íàëè÷èè â FeSi ïðÿìîé (81 ìýÂ) èíåïðÿìîé (28.4 ìýÂ) ùåëåé â ñïåêòðå ýëåêòðîíîâ,ïðè÷åì â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ïðè íàáëþäåíèè íåïðÿ�ìîé ùåëè â ðàññåÿíèè ó÷àñòâóåò �îíîí ñ ýíåðãèåéE = 22:9 ìýÂ.Òàêèì îáðàçîì, àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòà�òîâ äàåò ïðè T = 180 Ê îöåíêó âåëè÷èíû ùåëè(22�25 ìýÂ), íåñèëüíî îòëè÷àþùåéñÿ îò çíà÷åíèéíåïðÿìîé ùåëè, ïîëó÷åííûõ â ðàáîòàõ [15; 41℄. Íåîá�õîäèìî çàìåòèòü, ÷òî ýòè âåëè÷èíû ïîëó÷åíû èçàíàëèçà òåìïåðàòóðíîé ýâîëþöèè øèðèíû ïèêîâ âñïåêòðå êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Êàæäûé èç ýòèõïèêîâ ñâÿçàí íå ñ îäíîé êîëåáàòåëüíîé ìîäîé, êàêýòî èìååò ìåñòî â ñëó÷àå êîãåðåíòíîãî íåóïðóãîãîðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ [40℄ èëè â ýêñïåðèìåíòàõ ïîêîìáèíàöèîííîìó ðàññåÿíèþ ñâåòà [16; 17℄, à ñ íåêî�òîðîé ñîâîêóïíîñòüþ êîëåáàòåëüíûõ ìîä, óñðåäíåí�íîé ïî ðàçëè÷íûì íàïðàâëåíèÿì â çîíå Áðèëëþý�íà. Ñëåäîâàòåëüíî, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ïðèâå�äåííûå âûøå çíà÷åíèÿ øèðèíû ùåëè ñîîòâåòñòâóþòðàçëè÷íûì âàðèàíòàì òàêîãî óñðåäíåíèÿ.Êàê èçâåñòíî, â ìîäåëè ãàðìîíè÷åñêîãî êðèñòàë�ëà ýíåðãèÿ òåïëîâûõ âîçáóæäåíèé íå çàâèñèò îò òåì�ïåðàòóðû, à ñëåäîâàòåëüíî, è �îíîííûé ñïåêòð òàêî�ãî êðèñòàëëà íå èçìåíÿåòñÿ ñ òåìïåðàòóðîé. Âïîëíåî÷åâèäíî, ÷òî â ðåàëüíûõ êðèñòàëëàõ ïðèìåíåíèåãàðìîíè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ ìîæåò áûòü îïðàâäà�íî òîëüêî ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, êîãäà ñðåä�íèé êâàäðàò òåïëîâûõ ñìåùåíèé àòîìîâ íåâåëèê.Äëÿ îïèñàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ðåàëü�íûõ êðèñòàëëîâ ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû îáû÷�íî èñïîëüçóåòñÿ êâàçèãàðìîíè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå.Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî èçìåíåíèå ÷àñòîò �îíîíîâ ïðè

âàðèàöèè òåìïåðàòóðû ïðîèñõîäèò òîëüêî çà ñ÷åòèçìåíåíèÿ ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé ïðè òåïëîâîìðàñøèðåíèè (ñæàòèè) êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Â÷àñòíîñòè, ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû ïðîèñõîäÿòðàñøèðåíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, óâåëè÷åíèåìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé, îñëàáëåíèå ñèëîâûõ ñâÿ�çåé, è ñîîòâåòñòâåííî, ñìÿã÷åíèå ÷àñòîò �îíîíîâ.Äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ èçìåíåíèÿ ÷àñòîò�îíîíîâ ñ òåìïåðàòóðîé èñïîëüçóåòñÿ èçâåñòíîå ñî�îòíîøåíèå � ln!kj = �kj� lnV; (5)êîòîðîå ñâÿçûâàåò îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå ÷àñòî�òû �îíîííîé ìîäû, èìåþùåé âîëíîâîé âåêòîð k èïîëÿðèçàöèþ j, ñ îòíîñèòåëüíûì èçìåíåíèåì îáú�åìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè V . Êîý��èöèåíò kj âýòîì ñîîòíîøåíèè íàçûâàåòñÿ ïàðàìåòðîì �ðþíàé�çåíà, âåëè÷èíà êîòîðîãî â îáùåì ñëó÷àå ðàçëè÷íàäëÿ ðàçëè÷íûõ ìîä. Êàê ïðàâèëî, â ðàñ÷åòàõ èñïîëü�çóåòñÿ óñðåäíåííûé ïî âñåì ìîäàì ïàðàìåòð �ðþ�íàéçåíà , çíà÷åíèå êîòîðîãî äëÿ áîëüøèíñòâà êðè�ñòàëëîâ îáû÷íî ëåæèò â äèàïàçîíå 1.5�2.5.Â ðàáîòå [18℄ íà îñíîâå àíàëèçà òåìïåðàòóðíîéýâîëþöèè íåéòðîíîâçâåøåííîãî ñïåêòðà òåïëîâûõêîëåáàíèé FeSi â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 10�750 Êáûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî äëÿ îïèñàíèÿ òåìïåðàòóð�íûõ èçìåíåíèé ñïåêòðà â êâàçèãàðìîíè÷åñêîì ïðè�áëèæåíèè òðåáóþòñÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà �ðþíàé�çåíà ñóùåñòâåííî, äëÿ íåêîòîðûõ �îíîííûõ ìîä íàïîðÿäîê âåëè÷èíû, ïðåâûøàþùèå îáû÷íûå âåëè÷è�íû. Êðîìå òîãî, òðåáóåòñÿ çàìåòíàÿ òåìïåðàòóðíàÿçàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ �ðþíàéçåíà. Àâòîðû ñâÿ�çûâàþò ýòè ðåçóëüòàòû ñî çíà÷èòåëüíûì àíãàðìî�íèçìîì ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â FeSi, îáó�ñëîâëåííûì âêëþ÷åíèåì ñèëüíîãî ýëåêòðîí-�îíîí-íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè ïåðåñòðîéêå ýëåêòðîííîãîñïåêòðà. Ïîñêîëüêó ñïåêòð ýëåêòðîíîâ âáëèçè óðîâ�íÿ Ôåðìè �îðìèðóåòñÿ â îñíîâíîì d-ñîñòîÿíèÿìèæåëåçà, åñòåñòâåííî îæèäàòü, ÷òî â ïàðöèàëüíîìñïåêòðå òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà è, â÷àñòíîñòè, äëÿ ìîä, âîâëå÷åííûõ â ñèëüíîå ýëåêò-ðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå, ïîäîáíûå ý��åêòûìîãóò ïðîÿâëÿòüñÿ çíà÷èòåëüíî ñèëüíåå, ÷åì âóñðåäíåííîì ïî âñåì àòîìàì íåéòðîíîâçâåøåííîìñïåêòðå.Â ñâÿçè ñ ýòèì äëÿ îñíîâíûõ ïèêîâ â èçìå�ðåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíî ñïåêòðàõ, à òàêæå è äëÿñðåäíåé ïî ñïåêòðó ýíåðãèè è äëÿ ýíåðãèè Äå�áàÿ, áûëè ïîñòðîåíû çàâèñèìîñòè èõ îòíîñèòåëü�íûõ ýíåðãèé E(T )=E(297 Ê) îò îòíîñèòåëüíîãî îáú�åìà V (T )=V (297 Ê) êóáè÷åñêîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé�êè ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû (ðèñ. 7). Â ðàñ÷å�òàõ èñïîëüçîâàëèñü ðåçóëüòàòû ðàáîòû [13℄ îá èçìå�288



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014 Ôîíîíû è ýëåêòðîííàÿ ùåëü â FeSi

2
3456 8

1hHi = 12:5
h Li=5:5

1:000 0:998 0:996 0:994 0:9921:001:011:021:031:041:051:061:071:08E(T )=E(297K)

T = 297 K T = 46 K7
V (T )=V (297K)�èñ. 7. Èçìåíåíèå õàðàêòåðíûõ ýíåðãèé ïàðöèàëü-íîãî ñïåêòðà òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçàñ òåìïåðàòóðîé êàê �óíêöèÿ îáúåìà ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè: 1 � ED, 2 � E2, 3 � E1, 4 � E3, 5 � hESP i,6 � E5, 7 � E8, 8 � E7íåíèè îáúåìà V ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè FeSi ñ òåìïå�ðàòóðîé. Èç ýòèõ äàííûõ äëÿ êàæäîé èç ðåàëèçî�âàííûõ â ýêñïåðèìåíòå òåìïåðàòóð áûëè ïîëó÷åíûîòíîñèòåëüíûå îáúåìû ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè.Åñëè ý��åêòèâíûé ïàðàìåòð �ðþíàéçåíà i äëÿi-ãî ïèêà ïðè òåìïåðàòóðå T1 â ñîîòâåòñòâèè ñ ñîîò�íîøåíèåì (5) îïðåäåëèòü êàêi = (�Ei=Ei(297 Ê)) = (�V=V (297 Ê)) ;ãäå �Ei = E(T2) � E(T1), �V = V (T2) � V (T1), àT1 è T2 (T1 > T2) � äâå ïîñëåäîâàòåëüíûå òî÷êè ïîòåìïåðàòóðå èç ÷èñëà ðåàëèçîâàííûõ â íàøåì ýêñ�ïåðèìåíòå, òî çíà÷åíèå óãëîâîãî êîý��èöèåíòà äëÿîòðåçêà, ñîåäèíÿþùåãî òî÷êè T1 è T2 (ðèñ. 7), êàêðàç è áóäåò ðàâíî âåëè÷èíå i(T1).Ïîëó÷åííûå äàííûå ìîæíî ðàçäåëèòü íà äâåãðóïïû, îäíà èç êîòîðûõ îáúåäèíÿåò ïèêè E3, E5,E7, E8 è hESP i. Çàâèñèìîñòü E(T )=E(297Ê) îò îòíî�ñèòåëüíîãî îáúåìà V (T )=V (297 Ê) äëÿ êîëåáàòåëü�íûõ ìîä, îòâå÷àþùèõ êàæäîìó èç ýòèõ ïèêîâ, ìîæ�íî àïïðîêñèìèðîâàòü ïðÿìîé ëèíèåé, óãëîâîé êî�ý��èöèåíò êîòîðîé äàñò óñðåäíåííûé ïî òåìïåðà�òóðå ïàðàìåòð �ðþíàéçåíà hii, õàðàêòåðèçóþùèé

ìîäû ñ äàííîé ýíåðãèåé. Çíà÷åíèÿ hii äëÿ ýòîéãðóïïû ïèêîâ ëåæàò â èíòåðâàëå 4.4�6.8, à âåëè÷èíàóñðåäíåííîãî ïî âñåì ïèêàì ïàðàìåòðà �ðþíàéçåíàhLi = 5:5� 1:0 (æèðíàÿ ëèíèÿ íà ðèñ. 7).Â òî æå âðåìÿ äëÿ ïèêîâE1, E2 è äëÿ ýíåðãèè Äå�áàÿ íàáëþäàåòñÿ èíàÿ, áîëåå ñëîæíàÿ êàðòèíà. Çàâè�ñèìîñòü E(T )=E(297 Ê) îò îòíîñèòåëüíîãî îáúåìàV (T )=V (297 Ê) äëÿ ýòèõ ìîä íå óäàåòñÿ îïèñàòü îä�íèì, óñðåäíåííûì ïî òåìïåðàòóðå, ïàðàìåòðîì �ðþ�íàéçåíà. Â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð T > 205 Ê â ïðåäå�ëàõ ïîãðåøíîñòè ïîâåäåíèå ýòèõ ìîä åùå ìîæíî îïè�ñàòü ñ ïîìîùüþ hLi = 5:5. Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðà�òóðû íèæå 205 Ê óñðåäíåííûé ïàðàìåòð �ðþíàéçå�íà âîçðàñòàåò è ñòàíîâèòñÿ ðàâíûì hHi = 12:5�1:5(øòðèõîâàÿ ëèíèÿ íà ðèñ. 7).Åñëè ïîä àíãàðìîíèçìîì òåïëîâûõ êîëåáàíèé ïî�íèìàòü çàâèñèìîñòü �îíîííîãî ñïåêòðà îò òåìïå�ðàòóðû, òî ìîæíî êîíñòàòèðîâàòü, ÷òî ïîëó÷åííûåðåçóëüòàòû ñâèäåòåëüñòâóþò îá àíîìàëüíî ñèëüíîìàíãàðìîíèçìå êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè FeSi. Âàæ�íî îòìåòèòü, ÷òî â äàííîì ñëó÷àå, ïî êðàéíåé ìå�ðå, äëÿ íåêîòîðûõ ìîä, ñèëüíàÿ çàâèñèìîñòü ýíåð�ãèé �îíîíîâ îò òåìïåðàòóðû îáóñëîâëåíà ïåðåñòðîé�êîé ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà, ïðèâîäÿùåé ê èçìåíåíèþìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â òåõ ñëó÷àÿõ, êî�ãäà óñðåäíåííûé ïàðàìåòð �ðþíàéçåíà íå çàâèñèòîò òåìïåðàòóðû, îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå õàðàêòåð�íûõ ýíåðãèé ñïåêòðà êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà ïðè�ìåðíî ïðîïîðöèîíàëüíî îòíîñèòåëüíîìó èçìåíåíèþîáúåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî èç�ìåíåíèå áîëüøåé ÷àñòè ñïåêòðà òåïëîâûõ êîëåáàíèéïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû ìîæíî îáúÿñíèòü ðàñ�øèðåíèåì êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè FeSi, íî ñ àíî�ìàëüíî âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðîâ �ðþíàé�çåíà.Äëÿ �îíîíîâ, âîâëå÷åííûõ â ñèëüíîå ýëåêò-ðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå (àêóñòè÷åñêèå è íèç�êîëåæàùèå îïòè÷åñêèå ìîäû), ñèòóàöèÿ ñóùåñòâåí�íî èíàÿ. �àñêðûòèå ùåëè â ýëåêòðîííîì ñïåêòðåïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû è èñ÷åçíîâåíèå â çîíåïðîâîäèìîñòè ñâîáîäíûõ íîñèòåëåé çàðÿäà ïðèâî�äÿò ê äîïîëíèòåëüíîìó (ïî ñðàâíåíèþ ñ ý��åêòîìòåïëîâîãî ñæàòèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè) óæåñò�÷åíèþ èõ ýíåðãèè, ÷òî è îòðàæàåòñÿ íà óâåëè÷åíèèý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà �ðþíàéçåíà äëÿ ýòèõ ìîäïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÌåòîäîì ÿäåðíîãî ðåçîíàíñíîãî íåóïðóãîãî ðàñ�ñåÿíèÿ ÑÈ ïðè òåìïåðàòóðàõ 46, 103, 153, 180, 205,7 ÆÝÒÔ, âûï. 2 289



Ï. Ï. Ïàðøèí, Ï. À. Àëåêñååâ, Ê. Ñ. Íåìêîâñêèé è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014251, 297 Ê èçìåðåíû ïàðöèàëüíûå ñïåêòðû òåïëî�âûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà â îáðàçöå FeSi, îáîãà�ùåííîì èçîòîïîì 57Fe. Óñòàíîâëåíî, ÷òî àòîìû æå�ëåçà ñîâåðøàþò êîëåáàíèÿ âî âñåé ïîëîñå �îíîííî�ãî ñïåêòðà FeSi, íî îñíîâíîé âêëàä äàþò â êîëåáà�íèÿ ðåøåòêè ñ ýíåðãèÿìè E < 30 ìýÂ. Ýêñïåðèìåí�òàëüíî îáíàðóæåíî ñóùåñòâåííîå óìåíüøåíèå ýíåð�ãèé âñåõ ïèêîâ ñïåêòðà, à òàêæå ýíåðãèè Äåáàÿ èñðåäíåé ïî ñïåêòðó ýíåðãèè ïðè ïîâûøåíèè òåìïå�ðàòóðû. Ïîêàçàíî, ÷òî íàèáîëüøåå ñìÿã÷åíèå òåï�ëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ æåëåçà ïðîèñõîäèò â îáëà�ñòè äëèííîâîëíîâûõ àêóñòè÷åñêèõ �îíîíîâ (ìåðîéòåìïåðàòóðíîé ýâîëþöèè êîòîðûõ ñëóæèò èçìåíå�íèå ýíåðãèè Äåáàÿ) äëÿ àêóñòè÷åñêèõ âåòâåé âáëèçèãðàíèöû çîíû Áðèëëþýíà è äëÿ íèçêîëåæàùèõ ñëà�áîäèñïåðñèîííûõ îïòè÷åñêèõ âåòâåé. Àíàëèç ïîëó�÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ âûïîëíåí ñ ïðèâëå÷åíèåì ìîäå�ëè, ñâÿçûâàþùåé èçìåíåíèå ñïåêòðà êîëåáàíèé àòî�ìîâ æåëåçà ñ òåìïåðàòóðíîé ýâîëþöèåé ýëåêòðîííî�ãî ñïåêòðà ñîåäèíåíèÿ. Óñòàíîâëåíî, ÷òî èçìåíåíèÿýíåðãåòè÷åñêèõ ïîëîæåíèé ïèêîâ â ñïåêòðå êîëåáà�íèé êîððåëèðóþò ñ çàêðûòèåì ùåëè â ýëåêòðîííîìñïåêòðå ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû.Îöåíêà, ñäåëàííàÿ íà îñíîâå àíàëèçà òåìïåðà�òóðíîé çàâèñèìîñòè øèðèíû ïèêîâ, ñâÿçàííûõ ñàêóñòè÷åñêèìè è íèçêîëåæàùèìè îïòè÷åñêèìè âåò�âÿìè, ïîêàçûâàåò, ÷òî ïðè T = 180 Ê çíà÷åíèå øè�ðèíû ùåëè â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå ëåæèò â èíòåðâà�ëå 22.3�25.4 ìýÂ. Ñäåëàí âûâîä î òîì, ÷òî èìåííîýòè �îíîíû, à òàêæå äëèííîâîëíîâûå àêóñòè÷åñêèåêîëåáàíèÿ â íàèáîëüøåé ñòåïåíè âîâëå÷åíû â ýëåê�òðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå.Äëÿ ðàçëè÷íûõ ïèêîâ â ñïåêòðå òåïëîâûõ êî�ëåáàíèé ñäåëàíû îöåíêè ïàðàìåòðà �ðþíàéçåíà.Ïîëó÷åííûå âåëè÷èíû çàìåòíî ïðåâûøàþò îáû÷�íîå äëÿ áîëüøèíñòâà ñîåäèíåíèé çíà÷åíèå ( � 2).Ïîêàçàíî, ÷òî çàâèñèìîñòü óñðåäíåííîãî ïàðàìåòðà�ðþíàéçåíà îò òåìïåðàòóðû, êîððåëèðóþùàÿ ñ çà�êðûòèåì ùåëè â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå, íàáëþäàåòñÿòîëüêî äëÿ àêóñòè÷åñêèõ êîëåáàíèé è íèçêîëå�æàùèõ îïòè÷åñêèõ ìîä, â íàèáîëüøåé ñòåïåíèâîâëå÷åííûõ â ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåéñòâèå.Àâòîðû âûðàæàþò ïðèçíàòåëüíîñòü À. Ñ. Èâà�íîâó çà èñêëþ÷èòåëüíî ïîëåçíûå äèñêóññèè ïðè îá-ñóæäåíèè ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæ�êå �ÔÔÈ (ãðàíòû ��12-02-12077-ÎÔÈ�ì,11-02-00121).
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