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Íà ïðèìåðå ëèòèÿ ðàññìîòðåíà îðèãèíàëüíàÿ ìåòîäèêà îïèñàíèÿ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ â

êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóðàõ. Ïîêàçàíî, ÷òî ñïåêòð ýëåêòðîíîâ â ëèòèè ïðåòåðïåâàåò íåçíà÷èòåëüíûå èç-

ìåíåíèÿ ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà ðåøåòêè âïëîòü äî 8.77 áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ. Âðåìåíà æèçíè

âîçáóæäåííûõ ýëåêòðîíîâ âíåøíèõ ñîñòîÿíèé s- è p-ñèììåòðèè ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àþòñÿ ïðè çíà÷åíèÿõ

ïàðàìåòðà ðåøåòêè d < 8.77 áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ. Îáíàðóæåíî ìåòàñòàáèëüíîå êðèñòàëëè÷åñêîå ñîñòî-

ÿíèå ÎÖÊ-ëèòèÿ, ïî÷òè íå çàâèñÿùåå îò ìîùíîñòè âîçáóæäåíèÿ ïðè çíà÷åíèè ïîñòîÿííîé ðåøåòêè,

ðàâíîì 6.55 áîðîâñêèõ ðàäèóñà, ñîîòâåòñòâóþùåì çíà÷åíèþ ïîñòîÿííîé ÎÖÊ-ðåøåòêè ëèòèÿ â îñíîâíîì

ñîñòîÿíèè.
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1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Ëèòèé ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå èçó÷åííûõ
ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ. Îí èìååò åäèíñòâåííûé âà-
ëåíòíûé ýëåêòðîí, ÷òî ïîçâîëÿåò ñ ëåãêîñòüþ èñ-
ïîëüçîâàòü ìîäåëü ïî÷òè ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ. Â
ñâÿçè ñ ýòèì ïåðâûå óñïåõè áûëè äîñòèãíóòû â
èçó÷åíèè ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû òàê íàçûâàåìî-
ãî ¾îáúåìíîãî¿ ëèòèÿ. Ïîçæå ïîÿâèëèñü ðàáîòû
ïî ñòðóêòóðíûì ñâîéñòâàì ìàëûõ êëàñòåðîâ ëèòèÿ.
Òàê, â ðàáîòå [1] âïåðâûå áûëè èçó÷åíû ñòðóêòóðû
Li3 è Li4, â ðàáîòå [2] � êëàñòåðû Lin (n = 3�6), à â
ðàáîòå [3] ïðîâåäåíî ïåðâîå ñèñòåìàòè÷åñêîå èçó÷å-
íèå çàâèñèìîñòè ãåîìåòðèè êëàñòåðà îò ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðû. Äàëüíåéøèå èññëåäîâàíèÿ áûëè íàïðàâ-
ëåíû íà óòî÷íåíèå ðàíåå îáíàðóæåííûõ ñòðóêòóð è
ïîèñê íîâûõ ñòàáèëüíûõ ñòðóêòóð [4�8]. Â ðàáîòå [9]
íà ïðèìåðå êëàñòåðîâ ëèòèÿ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ìå-
òàëëè÷åñêèå êëàñòåðû ïîõîæè â ýëåêòðîííîì ñòðîå-
íèè íà ïðîñòûå ìîëåêóëû. Òàê, ýëåêòðîííûå ñîñòî-
ÿíèÿ è õèìè÷åñêèå ñâÿçè êëàñòåðîâ Li4, Li10 è Li8
ñõîæè ñ ìîëåêóëàìè F2, N2, è CH4 ñîîòâåòñòâåííî.

* E-mail: pva379@mail.ru
** E-mail: Popov.Barnaul@mail.ru

Â ðàáîòå [10] ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ-
÷åòà ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäî-
âàíèÿ êëàñòåðîâ ëèòèÿ.

Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà è
ñâÿçàííûå ñ íåé ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ñâîéñòâà äëÿ
êðèñòàëëè÷åñêîãî ëèòèÿ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè èçó-
÷àëàñü äàâíî è ìíîãèìè àâòîðàìè (ñì., íàïðèìåð,
ðàáîòû [11�13] è ññûëêè ê íèì). Ðåçóëüòàòû èñ-
ñëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîãî ñòðîåíèÿ ëèòèÿ îò ìàëûõ
êëàñòåðîâ Lin (n = 4�40) äî îáúåìíîãî ìåòàëëà è
ïîâåðõíîñòåé ïðåäñòàâëåíû â îáçîðå [14]. Ñâîéñòâà
ýëåêòðîíîâ ìåòàëëè÷åñêîãî ëèòèÿ â óñëîâèÿõ òåï-
ëîâûõ, îïòè÷åñêèõ, ðåíòãåíîâñêèõ è ïðèìåñíûõ âîç-
áóæäåíèé íàñòîëüêî íåáîëüøîé èíòåíñèâíîñòè, ÷òî
ïîçâîëèëî ïðåíåáðå÷ü èçìåíåíèÿìè ýíåðãåòè÷åñêîé
çîííîé ñòðóêòóðîé, ðàññìîòðåíû â [15�17]. Îäíàêî
âîïðîñ î ìåõàíèçìå ôîðìèðîâàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêî-
ãî ëèòèÿ â óñëîâèÿõ âíåøíåãî âîçäåéñòâèÿ îñòàåòñÿ
îòêðûòûì. Ýëåêòðîíû ôîðìèðóåìûõ ñèñòåì èñïû-
òûâàþò îðáèòàëüíûå ïåðåõîäû, ïðèâîäÿùèå ê îáðà-
çîâàíèþ âîçáóæäåííûõ ñòðóêòóð ñ ðàçëè÷íûì âðå-
ìåíåì æèçíè, ÷òî äîáàâëÿåò ñóùåñòâåííûå òðóäíî-
ñòè íå òîëüêî ïðè òåîðåòè÷åñêîì îïèñàíèè, íî è ïðè
ýêñïåðèìåíòàëüíîì èçó÷åíèè ïðîèñõîäÿùèõ ïðîöåñ-
ñîâ. Ïðè ýòîì îñîáîãî âíèìàíèÿ çàñëóæèâàþò ìåòî-
äû, îñíîâûâàþùèåñÿ íà ïåðâûõ ïðèíöèïàõ êâàíòî-
âîé ìåõàíèêè, íå òðåáóþùèå ââåäåíèÿ êàêèõ-ëèáî
ýìïèðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ.
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Îäèí èç ïîäõîäîâ ê îïèñàíèþ âîçáóæäåíèé îïè-
ðàåòñÿ íà ôîðìàëèçì ìíîãî÷àñòè÷íîé òåîðèè âîç-
ìóùåíèé, ïîçâîëÿþùåé ó÷åñòü âñå âçàèìîäåéñòâèÿ
ìåæäó ÷àñòèöàìè. Äàííàÿ òåîðèÿ äàåò àäåêâàòíûå
ðåçóëüòàòû â ñëó÷àå, åñëè âîçìóùåíèÿ ìàëû [18]. Åñ-
ëè æå âîçìóùåíèÿ âåëèêè, òî âîçíèêàåò ðÿä òðóä-
íîñòåé òåõíè÷åñêîãî õàðàêòåðà. Ïðè ýòîì îñòàåò-
ñÿ îòêðûòûì âîïðîñ è îá ó÷åòå ñïëîøíîãî ñïåê-
òðà â çàäà÷å íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ýëåê-
òðîíîâ. Äî ñèõ ïîð îòñóòñòâóþò ÷åòêèå êðèòåðèè,
ïîçâîëÿþùèå îãðàíè÷èòü áåñêîíå÷íûé íàáîð äèñ-
êðåòíûõ ñîñòîÿíèé è êîíòèíóóì. Äëÿ îïèñàíèÿ äè-
íàìèêè ýëåêòðîíîâ â ìåòàëëàõ ÷àñòî èñïîëüçóþò
òåîðèþ ôåðìè-æèäêîñòè. Ïðè ýòîì íèçêîýíåðãåòè-
÷åñêèå âîçáóæäåíèÿ ñèñòåìû îïèñûâàþòñÿ ñ ïîìî-
ùüþ íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ôåðìèîíîâ � êâàçè÷à-
ñòèö, ÿâëÿþùèõñÿ, ïî ñóòè, äîëãîæèâóùèìè âîç-
áóæäåíèÿìè, ñêîðîñòü çàòóõàíèÿ êîòîðûõ îïðåäå-
ëÿåòñÿ ìíèìîé ÷àñòüþ ñîáñòâåííîé ýíåðãèè êâàçè-
÷àñòèöû. Ýâîëþöèÿ òàêîé ñèñòåìû îïèñûâàåòñÿ ïðè
ïîìîùè îäíî÷àñòè÷íîé ôóíêöèè Ãðèíà. Äëÿ ôóíê-
öèè Ãðèíà ñèñòåìû ñ îáû÷íûì êóëîíîâñêèì âçàè-
ìîäåéñòâèåì ìåæäó ýëåêòðîíàìè ñóùåñòâóåò ñòðî-
ãîå óðàâíåíèå äâèæåíèÿ, âêëþ÷àþùåå äâóõ÷àñòè÷-
íóþ ôóíêöèþ Ãðèíà, îäíàêî ðåøåíèå ýòîãî óðàâíå-
íèÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ çàòðóäíåíî. Ôîðìàëüíî òî÷-
íàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé, ïîçâîëÿþùàÿ ïîëó÷èòü ñà-
ìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå äëÿ ôóíêöèè Ãðèíà, áû-
ëà ïîëó÷åíà Õåäèíîì [19]. Òåì íå ìåíåå äëÿ îïè-
ñàíèÿ ìíîãèõ ñèñòåì èñïîëüçóþòñÿ èìåííî ïðèáëè-
æåíèÿ, èç êîòîðûõ íàèáîëåå ïîïóëÿðíûì ÿâëÿåò-
ñÿ GW-ïðèáëèæåíèå. Ïðè ýòîì íàèëó÷øåå ñîãëà-
ñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äîñòèãàåòñÿ â
ñëó÷àå ñëàáûõ âîçìóùåíèé ìíîãîýëåêòðîííîé ñè-
ñòåìû. Áîëåå òîãî, â ðÿäå ñëó÷àåâ íàáëþäàåòñÿ íåñî-
îòâåòñòâèå ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, íàïðèìåð,
ïðè îïèñàíèè èçîëÿòîðîâ Ìîòòà è ïîëó÷åíèè ôîòî-
ýìèññèîííîãî ñïåêòðà ìàòåðèàëîâ [20]. Õîðîøî ñî-
ãëàñóþùååñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì îïèñàíèå ñâîéñòâ ñè-
ñòåìû âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö ìîæíî ïîëó÷èòü,
èñïîëüçóÿ òåîðèþ ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîò-
íîñòè [21]. Îñíîâíàÿ ñëîæíîñòü ïðè ðåàëèçàöèè äàí-
íîãî ïîäõîäà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî íåîáõîäèìî ïî-
ëó÷èòü òî÷íûé ôóíêöèîíàë, óíèâåðñàëüíûé âèä êî-
òîðîãî íåèçâåñòåí [22, 23]. Ìíîãîêîíôèãóðàöèîííîå
ïðèáëèæåíèå, ïîçâîëÿþùåå ó÷åñòü âñå âçàèìîäåé-
ñòâèÿ ýëåêòðîíîâ, äàåò íàèëó÷øåå ñîâïàäåíèå ñ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [24]. Îäíàêî ðÿäû, ðå-
àëèçóþùèå äàííûé ïîäõîä, ÷ðåçâû÷àéíî ñëàáî ñõî-
äÿòñÿ, à ðàñ÷åòû íàñòîëüêî òðóäîåìêè ââèäó ýêñïî-
íåíöèàëüíîãî ðîñòà âû÷èñëèòåëüíûõ çàòðàò ñ óâå-
ëè÷åíèåì ÷èñëà ÷àñòèö, ÷òî ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ ðàñ-

÷åòà ñèñòåì ñ íåáîëüøèì ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ, äàæå
ïðè èñïîëüçîâàíèè àäàïòèâíûõ ñõåì ðàñ÷åòà [25,26].
Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìîòðåíà ìåòîäèêà îïèñà-
íèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ëè-
òèÿ â óñëîâèÿõ âíåøíåãî âîçäåéñòâèÿ ñ ó÷åòîì èçìå-
íåíèé ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé, ïîçâîëÿþùàÿ â ðàì-
êàõ åäèíîãî ïîäõîäà îöåíèòü âðåìÿ æèçíè âîçáóæ-
äåíèÿ.

2. ÌÅÒÎÄ ÐÀÑ×ÅÒÀ

Èçâåñòíî, ÷òî ñïåêòð îïåðàòîðà Ãàìèëüòîíà ñè-
ñòåìû ýëåêòðîíîâ â êðèñòàëëå âêëþ÷àåò áåñêîíå÷-
íîå ÷èñëî äèñêðåòíûõ ñîñòîÿíèé è êîíòèíóóì. Ýòî
ñóùåñòâåííî çàòðóäíÿåò èñïîëüçîâàíèå äàæå îäíî-
ýëåêòðîííûõ ôóíêöèé ïðè ðåøåíèè ñïåêòðàëüíîé
çàäà÷è. Ê ñîæàëåíèþ, ÷åòêèå êðèòåðèè, ïîçâîëÿ-
þùèå îãðàíè÷èòü íàáîð äèñêðåòíûõ ñîñòîÿíèé è
ó÷åñòü âêëàä ñïëîøíîãî ñïåêòðà, îòñóòñòâóþò. Îäèí
èç ñïîñîáîâ ïðåîäîëåíèÿ ýòèõ òðóäíîñòåé, ïðåäëî-
æåííûé â ðàáîòå [27], çàêëþ÷àåòñÿ â óñðåäíåíèè
ïîëíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ ïî âñåì çíà÷åíèÿì âîë-
íîâîãî âåêòîðà k â çîíå Áðèëëþýíà, ïîçâîëÿþùåì
â ðåçóëüòàòå ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü ÷èñëåííûå ðàñ-
÷åòû.

Ñëåäóÿ ðàáîòå [27], ïðåäñòàâèì ïîëíóþ ýíåðãèþ
ET âñåõ ýëåêòðîíîâ ìíîãîàòîìíîé ñèñòåìû â âè-
äå ñóììû êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè EK , ýíåðãèè êóëî-
íîâñêîãî ýëåêòðîííî-ÿäåðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ EN ,
ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ
EE , ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ÿäåð EC ,
îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðî-
íîâ EEX :

ET = EK + EN + EE + EC + EEX . (1)

Â êàæäîì èç ïåðå÷èñëåííûõ ñëàãàåìûõ â (1) çàëî-
æåíî ñóììèðîâàíèå ïî ñîñòîÿíèÿì, çàíÿòûì ýëåê-
òðîíàìè, ñ íîìåðàìè i è âîëíîâûì âåêòîðàì k.

Âîëíîâóþ ôóíêöèþ â êðèñòàëëè÷åñêîé ÿ÷åéêå
ðàçëîæèì ïî ïîëíîìó íàáîðó áàçèñíûõ ôóíêöèé
{φn(r)}:

Ψik(r) =
∑
j,n

Cij

(
S−1/2

)
jn
φn(r). (2)

Çäåñü Cij � êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ, S � ìàò-
ðèöà èíòåãðàëîâ ïåðåêðûâàíèÿ, îòëè÷íàÿ îò åäè-
íè÷íîé, åñëè ôóíêöèè φn(r) íå îðòîíîðìèðîâàíû.
Â êà÷åñòâå φn(r) âûáåðåì êðèñòàëëè÷åñêèå ôóíêöèè
ãàóññîâà òèïà. Äëÿ ñîñòîÿíèé s-ñèììåòðèè ïðåäñòà-
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âèì èõ â âèäå ñóììû ïî Rp � âåêòîðàì ïðÿìîé ðå-
øåòêè ïðè áîëüøèõ αn:

φn(r) =

(
2αn
π

)3/4
1√
Ω

∑
p

exp{ik ·Rp−

− αn|Rp − r+ an|2}, αn ≥ α0, (3)

è â âèäå ñóììû ïîKp � âåêòîðàì îáðàòíîé ðåøåòêè
ïðè ìàëûõ αn:

φn(r) =

(
2π

αnΩ2

)3/4∑
p

exp

{
i(Kp + k) · (r− an)−

− |Kp + k|2

4αn

}
, αn ≤ α0. (4)

Çäåñü an � âåêòîð, óêàçûâàþùèé ïîëîæåíèå àòîìà
â ÿ÷åéêå îáúåìîì Ω,

α0 =
Kmax

2Rmax
(5)

� ïàðàìåòð ñõîäèìîñòè, âûáèðàåìûé òàê, ÷òîáû îáå
ñóììû ïî ðåøåòêàì â (3) è (4) èìåëè îäèíàêîâî
áûñòðóþ ñõîäèìîñòü äî ìàêñèìàëüíûõ çíà÷åíèé ðà-
äèóñîâ Rmax è Kmax ñôåð, îõâàòûâàþùèõ áëèçêîå
äðóã ê äðóãó ÷èñëî óçëîâ êàê ïî âåêòîðàì ïðÿìîé
ðåøåòêè Rp â (3), òàê è ïî âåêòîðàì îáðàòíîé ðå-
øåòêè Kp â (4). Îòìåòèì, ÷òî ïîñòðîåííàÿ ôóíê-
öèÿ (3) óäîâëåòâîðÿåò òåîðåìå Áëîõà, à ïðåäñòàâëå-
íèå (4) åñòü ðåçóëüòàò ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèÿ ôóíê-
öèè (3) ê ñóììå ïî âåêòîðàì îáðàòíîé ðåøåòêè.
Âàæíî, ÷òî ôóíêöèè p-, d-, f -, . . . ñèììåòðèè ëåãêî
ïîëó÷èòü ÷åðåç ôóíêöèè s-ñèììåòðèè (3) è (4) äèô-
ôåðåíöèðîâàíèåì ïî êîìïîíåíòàì âåêòîðà an. Îò-
ìåòèì, ÷òî ýòà èäåÿ ëåæèò â îñíîâå ïîñëåäóþùèõ
àíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé ìåòîäîì äèôôåðåíöè-
ðîâàíèÿ âñåõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ.

Â êàæäîì ñëàãàåìîì âûðàæåíèÿ (1) äëÿ ïîë-
íîé ýíåðãèè âûïîëíèì èíòåãðèðîâàíèå ïî âîëíîâûì
âåêòîðàì k â çîíå Áðèëëþýíà äëÿ êàæäîé ïîëî-
ñû ñ íîìåðîì i â ïðåäïîëîæåíèè ñëàáîé çàâèñèìî-
ñòè ñïåêòðà è âîëíîâîé ôóíêöèè îò âîëíîâîãî âåê-
òîðà k. Ýòî ïðåäïîëîæåíèå âïîëíå îïðàâäàíî äëÿ
îñòîâíûõ ñîñòîÿíèé. Äëÿ âíåøíèõ ñîñòîÿíèé îíî áó-
äåò òàêæå ïðèåìëåìûì äëÿ ïîëîñ, ïîëíîñòüþ çàïîë-
íåííûõ ýëåêòðîíàìè, è òåì òî÷íåå, ÷åì �óæå ïîëî-
ñà ñ íîìåðîì i. Îòìåòèì, ÷òî ïðè êðàòíîì óâåëè-
÷åíèè ðàçìåðà ÿ÷åéêè ïðÿìîé ðåøåòêè âî ñòîëüêî
æå ðàç óìåíüøàåòñÿ ðàçìåð çîíû Áðèëëþýíà, ñëåäî-
âàòåëüíî, ýíåðãåòè÷åñêèå ïîëîñû ñóæàþòñÿ. Òàêèì
îáðàçîì, ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøèõ ðàçìåðàõ ÿ÷åé-
êè ïðÿìîé ðåøåòêè ïîãðåøíîñòü, âíîñèìàÿ îò çà-
ðàíåå âûïîëíåííîãî óñðåäíåíèÿ ïî âñåì çíà÷åíèÿì

âîëíîâîãî âåêòîðà k çîíû Áðèëëþýíà â âûðàæåíèè
äëÿ ïîëíîé ýíåðãèè (1), ìîæåò áûòü ïðåíåáðåæèìî
ìàëîé. Ïðè ýòîì àíàëèòè÷åñêè âûïîëíåííîå óñðåä-
íåíèå ïîçâîëÿåò ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü ÷èñëåííûå
ðàñ÷åòû.

Ïîñëå òîãî, êàê âûïîëíåíî èíòåãðèðîâàíèå ïî
âîëíîâûì âåêòîðàì k â âûðàæåíèè äëÿ ïîëíîé ýíåð-
ãèè (1), èç óñëîâèÿ ìèíèìóìà ìîæåò áûòü ïîëó÷å-
íà ñèñòåìà àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé äëÿ âû÷èñëå-
íèÿ âàðèàöèîííûõ êîýôôèöèåíòîâ Cij � òåïåðü óæå
ñðåäíèõ ïî çîíå Áðèëëþýíà:

HC = ESC. (6)

Çäåñü E � äèàãîíàëüíàÿ ìàòðèöà ñîáñòâåííûõ
çíà÷åíèé, C � ìàòðèöà ñîáñòâåííûõ âåêòîðîâ,
S � ìàòðèöà èíòåãðàëîâ ïåðåêðûâàíèÿ ôóíê-
öèé ãàóññîâîãî òèïà, H � ìàòðèöà ñ ýëåìåíòàìè
îïåðàòîðà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè, êóëîíîâñêîãî
ýëåêòðîí-ÿäåðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, êóëîíîâñêîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ, êóëîíîâñêîãî âçà-
èìîäåéñòâèÿ ÿäåð è îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ, âû÷èñëåííûõ íà
áàçèñíûõ ôóíêöèÿõ (3), (4).

Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ÎÖÊ-ëèòèé (ñ îáúåìíîé
ãðàíåöåíòðèðîâàííîé ðåøåòêîé) èìååò ýíåðãåòè÷å-
ñêèå çîíû, çàïîëíåííûå ëèøü íàïîëîâèíó. Èçëî-
æåííûé æå âûøå ìåòîä îñíîâûâàåòñÿ íà èíòåãðè-
ðîâàíèè ïî âñåé çîíå Áðèëëþýíà â ïðåäïîëîæåíèè,
÷òî âñå ýíåðãåòè÷åñêèå çîíû ïîëíîñòüþ çàïîëíåíû
è ñëàáî çàâèñÿò îò âîëíîâîãî âåêòîðà. Îäíàêî, êàê
ïîêàçàíî â [28], ïðåäëîæåííûé ïîäõîä äàåò ïðèåì-
ëåìûå ðåçóëüòàòû äëÿ ÎÖÊ-ëèòèÿ äàæå áåç óâåëè-
÷åíèÿ ðàçìåðîâ ÿ÷åéêè.

Äàëåå ïåðåéäåì ê ó÷åòó âíåøíåãî âîçäåéñòâèÿ.
Äëÿ íà÷àëà ðàññìîòðèì ìàòðèöó îïåðàòîðà êèíåòè-
÷åñêîé ýíåðãèè ñ ýëåìåíòàìè

K12 ≡
∫
φ∗1(r)

(
− ~2

2m
4
)
φ2(r)d3r. (7)

Çäåñü îïåðàòîð Ëàïëàñà 4 â ñôåðè÷åñêîé ñèñòåìå
êîîðäèíàò ñîäåðæèò óãëîâóþ ÷àñòü

Λ =
1

sin θ

∂

∂θ

(
sin θ

∂

∂θ

)
+

1

sin2 θ

∂2

∂ϕ2
, (8)

ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ êîòîðîé îáû÷íî ïðåäñòàâëÿ-
þò â âèäå

Λ = −l(l + 1). (9)

Åñëè ñîáñòâåííûå ôóíêöèè îïåðàòîðà (8) ðåãóëÿð-
íû, òî l â (9) ïðèíèìàåò òîëüêî öåëî÷èñëåííûå çíà-
÷åíèÿ l = 0, 1, 2, . . .
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Ïîñêîëüêó ëþáîå âíåøíåå âîçäåéñòâèå íà ýëåê-
òðîí ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ åå èìïóëüñà è ìîìåíòà
èìïóëüñà, ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ
èì îïåðàòîðîâ òàêæå èçìåíÿþòñÿ. Åñëè íå íàêëà-
äûâàòü ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé íà ñîá-
ñòâåííûå ôóíêöèè îïåðàòîðà (8) ïî ïîëÿðíîé óã-
ëîâîé ïåðåìåííîé θ, òî ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ (9)
îïåðàòîðà (8) áóäóò ïðîèçâîëüíûìè. Íå áóäåì îãðà-
íè÷èâàòüñÿ ðàññìîòðåíèåì òîëüêî öåëî÷èñëåííûõ
çíà÷åíèé îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà l. Â îá-
ùåì ñëó÷àå ìîæíî ñ÷èòàòü åãî êîìïëåêñíûì ÷èñ-
ëîì, L = l + x+ iy, ãäå l ïóñòü ïî-ïðåæíåìó ïðèíè-
ìàåò òîëüêî öåëî÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ l = 0, 1, 2, . . .

Ýòî ïîçâîëÿåò âêëþ÷èòü â ðàññìîòðåíèå íåðåãóëÿð-
íûå ðåøåíèÿ, îïèñûâàþùèå ñïîíòàííûé ðàñïàä îð-
áèòàëüíûõ âîçáóæäåíèé çà êîíå÷íîå âðåìÿ τ , êîòî-
ðîå â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðèíöèïîì íåîïðåäåëåííîñòåé
Ãåéçåíáåðãà îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíî øèðèíå ýíåð-
ãåòè÷åñêîãî óðîâíÿ, Γ ∼ ~/τ [29]. Ïðè ýòîì âåðî-
ÿòíîñòü îáíàðóæèòü ýëåêòðîí â äàííîì ñîñòîÿíèè
áóäåò çàòóõàòü ïî ýêñïîíåíöèàëüíîìó çàêîíó âèäà
exp(−Γ t/~). Âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ

Ψ(r, t) = ψ(r) exp

{
−i
(
E − iΓ

2

)
t

~

}
, (10)

îïèñûâàþùàÿ ñîñòîÿíèÿ ñ çàòóõàíèåì, ïî-ïðåæíåìó
óäîâëåòâîðÿåò íåñòàöèîíàðíîìó óðàâíåíèþ Øðå-
äèíãåðà

i~
∂Ψ(r, t)

∂t
= HΨ(r, t) (11)

òåïåðü óæå ñ êîìïëåêñíûìè çíà÷åíèÿìè ýíåðãèè
ε = E − iΓ/2 â çàäà÷å (6) íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ.
Â ýòîì ñëó÷àå êàæäûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò îïåðà-
òîðà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ìîæíî çàïèñàòü â âèäå
ñóììû äâóõ ñëàãàåìûõ. Ïåðâîå èç íèõ ïðåäñòàâèì â
âèäå (7), òàêîì æå, êàê è äëÿ íåâîçìóùåííîé çàäà-
÷è. Äàëåå ïåðåéäåì ê ðàññìîòðåíèþ âòîðîãî ñëàãà-
åìîãî, îïèñûâàþùåãî îðáèòàëüíûå âîçáóæäåíèÿ.

Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî òàêîé ïîäõîä íå ñîäåðæèò
ïðåäïîëîæåíèé î òèïàõ âîçáóæäåíèé, à ïîòîìó ïîç-
âîëÿåò âêëþ÷èòü â ðàññìîòðåíèå âîçáóæäåíèÿ ëþ-
áîé ïðèðîäû è ìîùíîñòè. Â ðàìêàõ äàííîé èäåè
áûëî ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå ñïåêòðàëü-
íîé çàäà÷è äëÿ àòîìà âîäîðîäà, êîòîðîå ïðîäåìîí-
ñòðèðîâàëî øèðîêèå âîçìîæíîñòè äëÿ îïèñàíèÿ êàê
îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, òàê è âîçáóæäåííûõ ýëåêòðîí-
íûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà [30]. Òàêæå ïðåäëî-
æåííûé ïîäõîä ê îïèñàíèþ ýëåêòðîííûõ âîçáóæäå-
íèé â àòîìàõ áûë îáîáùåí íà ñëó÷àé ìíîãîàòîìíûõ
ñèñòåì òèïà êëàñòåðîâ [31].

Â îáùåì ñëó÷àå ìíîãîöåíòðîâîé çàäà÷è, íàïðè-
ìåð, ïðè îïèñàíèè âîçáóæäåíèé êëàñòåðà â êðèñòàë-
ëè÷åñêîé ÿ÷åéêå, ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îïåðàòîðà

âîçáóæäåíèÿ äëÿ êâàäðàòà ìîìåíòà èìïóëüñà ìîæ-
íî âû÷èñëèòü ïî ôîðìóëå

L12 ≡
∑
ijn

(S−1/2)1n

∑
k

B+
nkΛ

′

kBki(S
−1/2)ijMj2. (12)

Çäåñü ïðè α ≤ α0

M12 ≡
~2

2m
(u+ iv)

∫
ϕ∗1(r)ϕ2(r)

∑
p

d3r

|Rp + r|2
=

=
~2π2

mΩ
(u+ iv)S12

∑
p 6=0

1

Kp
exp

(
iKp · a−

K2
p

4α

)
(13)

è ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ α ≥ α0

M12 =
~2(u+ iv)

2m
S12×

×
{√

πα
∑
p

erfc(i
√
α− α0|Rp + a|)
i|Rp + a|

exp(−α|Rp+a|2)+

+
2π2

Ω

[∑
p 6=0

1

Kp
exp

(
iKp · a−

K2
p

4α

)
×

× erfc

(√
α− α0

4αα0
Kp

)
−
√
α− α0

παα0

]}
, (14)

a ≡ α1a1 + α2a2

α1 + α2
, α ≡ α1 + α2,

u ≡ x(x+ 2l + 1)− y2, v ≡ y(2x+ 2l + 1),

Bki � ýëåìåíòû ñîáñòâåííûõ âåêòîðîâ ñôåðè÷åñêîé
÷àñòè îïåðàòîðà Ëàïëàñà, âû÷èñëåííûå íà ôóíêöè-
ÿõ s-ñèììåòðèè (3) è (4), ïðåäñòàâèìûå ÷åðåç ïðî-
åêöèè âåêòîðîâ a1 è a2 íà îñè äåêàðòîâîé ñèñòåìû
êîîðäèíàò. Âåëè÷èíà

Λ12 ≡
∫
ϕ∗1(r)Λϕ2(r)d3r =

= 4S12

( α1α2

α1 + α2

){ α1α2

α1 + α2

(
|a1xa2y − a2xa1y|2+

+ |a1xa2z − a2xa1z|2 + |a1ya2z − a2ya1z|2
)
−

− a1xa2x + a1ya2y + a1za2z

}
, (15)

èçìåíåíèå k-ãî ñîáñòâåííîãî çíà÷åíèÿ ñôåðè÷åñêîé
÷àñòè îïåðàòîðà Ëàïëàñà Λ

′

k çàïèøåì ÷åðåç Λk �
k-å ñîáñòâåííîå çíà÷åíèå ýòîãî îïåðàòîðà:

Λ
′

k = (lk + x+ iy)(lk + x+ iy + 1)− Λk, (16)

lk =
√

0.25 + Λk − 0.5.
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Ïåðåáèðàÿ âñå âîçìîæíûå çíà÷åíèÿ îðáèòàëüíî-
ãî êâàíòîâîãî ÷èñëà L â êîìïëåêñíîé îáëàñòè, íà-
ïðèìåð, ïðè |x| < 0.5 è |y| < 0.5, ìîæíî ïðîñëå-
äèòü ïî ìèíèìóìó ïîëíîé ýíåðãèè âîçáóæäåííîãî
êëàñòåðà â êðèñòàëëè÷åñêîé ÿ÷åéêå è çà åãî ñïåê-
òðàëüíûìè õàðàêòåðèñòèêàìè â ïðîöåññå ïîèñêà ñà-
ìîñîãëàñîâàííûõ ðåøåíèé óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà.
Îòìåòèì, ÷òî òàêîé ïîäõîä ïðèâîäèò ê ðåøåíèþ ñè-
ñòåìû àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé (6) äëÿ êàæäîãî
èç ìíîæåñòâà äîáàâîê x è y ê öåëî÷èñëåííîìó çíà÷å-
íèþ l, ïðè ýòîì ïàðàìåòð x îòâå÷àåò çà øòàðêîâñêèé
ñäâèã ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé ïðè y = 0, à ïàðàìåòð
y � çà óøèðåíèå ýòèõ óðîâíåé ïðè x = 0.

×òîáû óëó÷øèòü ñõîäèìîñòü ñóììû ïî óçëàì
êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè â âûðàæåíèè äëÿ ïî-
òåíöèàëüíîé ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
ÿäåð

EC =
1

2

∑
ijp

ZiZje
2

|Rp − ai + aj |
, (17)

ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ñòàíäàðòíûì ìåòîäîì
Ýâàëüäà [32]. Ðåçóëüòàò ïðåäñòàâèì â âèäå

EC = e2
∑
ij

ZiZj

(∑
p

erfc(
√
α|Rp − ai + aj |)
|Rp − ai + aj |

+

+
4π

Ω

[∑
p 6=0

1

K2
p

exp
(
iKp · (ai − aj)−

K2
p

4α0

)
−

− 1

4α0

])
. (18)

Â äàëüíåéøåì â êà÷åñòâå îáìåííî-
êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè EEX â (1) áóäåì èñïîëüçî-
âàòü ñòàíäàðòíîå âûðàæåíèå äëÿ îáìåííîé ýíåðãèè
â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè�Ôîêà. Îäíàêî ñòîèò îò-
ìåòèòü, ÷òî ïðåäëîæåííàÿ ìåòîäèêà âû÷èñëåíèÿ
ýíåðãåòè÷åñêîé ñòðóêòóðû ýëåêòðîíîâ â óñëîâèÿõ
âíåøíåãî âîçäåéñòâèÿ ìîæåò áûòü ïðèìåíåíà äëÿ
îïèñàíèÿ âîçáóæäåíèé ïóòåì îáîáùåíèÿ ìåòîäà
ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ñ ðàçëè÷íûìè
îáìåííî-êîððåëÿöèîííûìè ïîòåíöèàëàìè.

3. ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÐÀÑ×ÅÒÀ È
ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ

Äëÿ óäîáñòâà âîñïîëüçóåìñÿ àòîìíîé ñèñòåìîé
åäèíèö, â êîòîðîé ïîñòîÿííàÿ Ïëàíêà ~ = 1, êâàä-
ðàò çàðÿäà ýëåêòðîíà e2 = 2, ìàññà ýëåêòðîíà
m = 1/2. Òîãäà ýíåðãèÿ áóäåò èçìåðÿòüñÿ â ðèäáåð-
ãàõ, à ðàññòîÿíèå � â áîðîâñêèõ ðàäèóñàõ.

×òîáû âûÿñíèòü, íàñêîëüêî îïðàâäàííûì ÿâëÿ-
åòñÿ îïèñàííîå âûøå ïðèáëèæåíèå, è èññëåäîâàòü

Ðèñ. 1. Äåéñòâèòåëüíàÿ ÷àñòü ReE ïîëíîé ýíåðãèè â ðèä-

áåðãàõ äëÿ ýëåêòðîíîâ ÎÖÊ-ëèòèÿ â çàâèñèìîñòè îò ïà-

ðàìåòðà ðåøåòêè d â áîðîâñêèõ ðàäèóñàõ ïðè x = 0 è

y = 0,±4 · 10−4,±8 · 10−4

Ðèñ. 2. Ìíèìàÿ ÷àñòü ImE ïîëíîé ýíåðãèè â ðèäáåð-

ãàõ äëÿ ýëåêòðîíîâ ÎÖÊ-ëèòèÿ â çàâèñèìîñòè îò ïàðà-

ìåòðà ðåøåòêè d â áîðîâñêèõ ðàäèóñàõ ïðè x = 0 è

y = 0,±4 · 10−4,±8 · 10−4

îáëàñòü åãî ïðèìåíèìîñòè, áûë âûáðàí ëèòèé �
îäèí èç ïðîñòåéøèõ è äîñòàòî÷íî õîðîøî èçó÷åí-
íûõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ. Èçâåñòíî, ÷òî ìåòàëëè-
÷åñêèé ëèòèé â êðèñòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè èìååò
ÎÖÊ êðèñòàëëè÷åñêóþ ðåøåòêó. Ïîýòîìó äëÿ âå-
ðèôèêàöèè ïðåäëàãàåìîãî ïîäõîäà ê îïèñàíèþ âîç-
áóæäåíèé âñå ðàñ÷åòû áûëè âûïîëíåíû äëÿ ÎÖÊ-
ëèòèÿ. Â ñîîòâåòñòâèè ñ èçëîæåííîé âûøå èäååé äëÿ
ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà êðèñòàëëèçàöèè ëèòèÿ èç
ãàçîâîé ôàçû áóäåì èçìåíÿòü ïîñòîÿííóþ ÎÖÊ ðå-
øåòêè d îò 20 äî 3 áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ. Ðåçóëüòà-
òû ñîîòâåòñòâóþùèõ ðàñ÷åòîâ ïîëíîé ýíåðãèè ïðè
x = 0 è y = 0,±4 · 10−4,±8 · 10−4 ïðåäñòàâëåíû íà
ðèñ. 1, 2.

Îòìåòèì, ÷òî äåéñòâèòåëüíàÿ ÷àñòü ReE ïîë-
íîé ýíåðãèè ýëåêòðîííîé ñèñòåìû ÎÖÊ-ëèòèÿ íà
ðèñ. 1, ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñÿùàÿ îò ïàðàìåòðà âîç-
áóæäåíèÿ |y| < 10−3, èìååò ìèíèìóì ïðè çíà÷åíèè
d = 6.55 áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ. Ïðè ýòîì æå çíà÷å-
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íèè ïîñòîÿííîé ðåøåòêè d ìíèìàÿ ÷àñòü ImE ïîë-
íîé ýíåðãèè íà ðèñ. 2 îáðàùàåòñÿ â íóëü ïðè âñåõ
çíà÷åíèÿõ |y| < 10−3. Óñëîâèå ImE = 0 óêàçûâà-
åò íà íåîãðàíè÷åííî äîëãî æèâóùåå ñîñòîÿíèå êðè-
ñòàëëè÷åñêîãî ÎÖÊ-ëèòèÿ òîëüêî ïðè çíà÷åíèè ïî-
ñòîÿííîé ðåøåòêè d = 6.55 áîðîâñêèõ ðàäèóñà. Ïðè
d < 8.77 áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ ìíèìàÿ ÷àñòü ImE ïîë-
íîé ýíåðãèè ïëàâíî ñòðåìèòñÿ ê íóëþ (ñì. ðèñ. 2),
÷òî óêàçûâàåò íà óâåëè÷åíèå âðåìåíè æèçíè ðàñ-
ñìàòðèâàåìûõ íåðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèé, âïëîòü äî
ðàâíîâåñíîãî çíà÷åíèÿ ïîñòîÿííîé ðåøåòêè d = 6.55

áîðîâñêèõ ðàäèóñà. Îòìåòèì, ÷òî çíà÷åíèå ïîñòî-
ÿííîé ðåøåòêè d = 6.55 áîðîâñêèõ ðàäèóñà ëåæèò â
ïðåäåëàõ ðàçáðîñà äàííûõ, ïîëó÷åííûõ äðóãèìè àâ-
òîðàìè (ñì. ðàáîòû [11�13] äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ
ÎÖÊ-ëèòèÿ). Òàêèì îáðàçîì, ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ
óêàçûâàþò íà ñòàáèëèçàöèþ ñèñòåìû êðèñòàëëè÷å-
ñêîãî ëèòèÿ òîëüêî ïðè ðàâíîâåñíîì çíà÷åíèè ïî-
ñòîÿííîé ÎÖÊ-ðåøåòêè.

Ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð, ðàâíûé 0.095Ry, ñ ìàê-
ñèìóìîì ïðè çíà÷åíèè ïîñòîÿííîé ÎÖÊ-ðåøåòêè
d = 8.77 áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ (ðèñ. 1) â âîçáóæäåí-
íîì ëèòèè îêàçàëñÿ çàìåòíî ìåíüøå ýíåðãèè ñâÿçè
ÎÖÊ-ëèòèÿ, ðàâíîé 0.122Ry [33]. Çà ïðåäåëàìè ýòî-
ãî áàðüåðà ïðè d > 8.77 áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ ìíèìàÿ
÷àñòü ImE ïîëíîé ýíåðãèè òåì áîëüøå îòñòîèò îò
íóëÿ, ÷åì áîëüøå d (ðèñ. 2). Òàêèì îáðàçîì, ïî ìå-
ðå óâåëè÷åíèÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà ðåøåòêè d ñíè-
æàåòñÿ âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî
ëèòèÿ â ÎÖÊ-ñòðóêòóðå. Îòìåòèì, ÷òî â ðàáîòå [34]
áûëè èññëåäîâàíû çàðîæäàþùèåñÿ ñòðóêòóðû ëè-
òèÿ â ïëàçìåííîì ïîòîêå ãåëèÿ, â òîì ÷èñëå îáíà-
ðóæåíû ìåòàñòàáèëüíûå ìàëûå êëàñòåðû ëèòèÿ ñ
ìåæàòîìíûìè ðàññòîÿíèÿìè îêîëî 13 áîðîâñêèõ ðà-
äèóñîâ, èãðàþùèå âàæíóþ ðîëü â ïðîöåññå íóêëåà-
öèè.

Íà ðèñ. 3, 4 ïðèâåäåíû ýíåðãåòè÷åñêèå ñîñòîÿ-
íèÿ ýëåêòðîíîâ ñèììåòðèè 1s, 2s, 2p â íåðàâíîâåñ-
íîì ÎÖÊ-ëèòèè ïðè x = 0 è y = 8 · 10−4. Ïðî÷èå
óðîâíè ýíåðãèè çäåñü íå ïðèâîäÿòñÿ, ÷òîáû íå çà-
ãðîìîæäàòü ðèñóíîê. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïîêàçû-
âàþò, ÷òî ïðè âñåõ âíåøíèõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ.
Ýíåðãèè E2s è E2p ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò íà ðèñ. 3.
Îäíàêî çíà÷åíèÿ Γ2s è Γ2p, îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëü-
íûå âðåìåíè æèçíè ýòèõ âîçáóæäåíèé, ñóùåñòâåííî
ðàçëè÷àþòñÿ ïðè d < 8.77 áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ íà
ðèñ. 4.

4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîé ìåòîäèêè îïèñàíèÿ âîç-
áóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ïîêàçàíî, ÷òî ñïåêòð ýëåê-

Ðèñ. 3. Äåéñòâèòåëüíàÿ ÷àñòü En ñïåêòðà ýëåêòðîíîâ

ÎÖÊ-ëèòèÿ â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà ðåøåòêè d â áî-

ðîâñêèõ ðàäèóñàõ ïðè x = 0 è y = 8 · 10−4

Ðèñ. 4. Ìíèìàÿ ÷àñòü Γn ñïåêòðà ýëåêòðîíîâ ÎÖÊ-ëèòèÿ

â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà ðåøåòêè d â áîðîâñêèõ ðàäè-

óñàõ ïðè x = 0 è y = 8 · 10−4

òðîíîâ â ëèòèè ïðåòåðïåâàåò íåçíà÷èòåëüíûå èçìå-
íåíèÿ ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà ðåøåòêè
âïëîòü äî 8.77 áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ. Âðåìåíà æèçíè
âîçáóæäåííûõ ýëåêòðîíîâ âíåøíèõ ñîñòîÿíèé êàê
s-, òàê è p-ñèììåòðèè ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àþòñÿ ïðè
çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà ðåøåòêè d < 8.77 áîðîâñêèõ
ðàäèóñîâ. Îáíàðóæåíî íåîãðàíè÷åííî äîëãî æèâó-
ùåå ñòàáèëüíîå êðèñòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ÎÖÊ-
ëèòèÿ, ïî÷òè íå çàâèñÿùåå îò ìîùíîñòè âîçáóæäå-
íèÿ ïðè çíà÷åíèè ïîñòîÿííîé ðåøåòêè, ðàâíîé 6.55
áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ, ñîîòâåòñòâóþùåì ýêñïåðèìåí-
òàëüíîìó çíà÷åíèþ ïîñòîÿííîé ÎÖÊ ðåøåòêè ëè-
òèÿ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè.

Ôèíàíñèðîâàíèå. Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôè-
íàíñîâîé ïîääåðæêå Ìèíèñòåðñòâà íàóêè è âûñøåãî
îáðàçîâàíèÿ Ðîññèéñêîé Ôåäåðàöèè (FZMM-2020-
0002).
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