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Относительная интенсивность ряда процессов рассеяния в идеаль-
ных кристаллах, в частности упругого рассеяния рентгеновских лучей
и тепловых нейтронов, эффекта Мёссбауэра и резонансного рассеяния
у-квантов, определяется величиной вида

называемой фактором Дебая—Валлера. Здесь <.. .> означает темпе-

ратурное усреднение по колебательным состояниям кристалла, u s ко-
лебательное смещение атома сорта s из своего положения равновесия в

кристалле, а к —■ некоторый волновой вектор, который равен разности
волновых векторов падающей и рассеянной волн при нерезонансном
рассеянии или волновому вектору поглощенной или излученной волны
в резонансных процессах,

В первом приближении по коэффициенту теплового расширения и
энгармонизму четвертого порядка и во втором приближении по эн-
гармонизму третьего порядка в квазиклассическом пределе ln f s описы-
вается следующим выражением:

Здесь линейное по температуре Т слагаемое АаsТ определяет ln fs в
гармоническом приближении для колебаний атомов в кристалле. BaßP
является квазигармонической поправкой, т. е. учитывает влияние теп-
лового расширения на эти колебания. Тензоры С ар и D a Bvö определя-
ются собственно-ангармоническими поправками к фактору Дебая —Вал-
лера. В кристаллах кубической точечной симметрии тензоры второго
ранга кратны единичному:
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а тензор четвертого ранга может быть представлен в виде:

Поскольку в общем случае d2 ф 0, то последний член в (4) приводит
в кубических кристаллах к анизотропии фактора Дебая —Валлера.

Явный аналитический вид тензоров А, В, С, D через константы эн-
гармонизма и параметры гармонических колебаний был получен рядом
авторов [ l_s ], При этом в работах [3>6 ] была разработана общая ме-
тодика проведения соответствующих расчетов в идеальных кристаллах,
включая методы вычисления возникающих решеточных сумм. Экспери-
ментальному исследованию ангармонических эффектов, приводящих к
нарушению линейной зависимости ln fs от Т при высоких Т ,

был также
посвящен ряд работ. В частности, в кристалле КСI указанное наруше-
ние впервые наблюдалось авторами [ 6 ]. В работах [ 7 ’ 8 ] в рамках весь-
ма упрощенной модели для колебаний кристалла были вычислены тен-
зоры В и С для КСI, однако удовлетворительного согласия с экспери-
ментальными результатами [6 ] не было достигнуто.

Как показывают расчеты и оценки авторов [ l>3 > б ], пропорциональ-

ное Т3 слагаемое в (2) при разумных величинах вектора х и темпера-
туры является весьма малым (х2 Первая попытка обнару-
жить наличие такой поправки экспериментально была предпринята ав-
торами [ 9 ].

Нами был проведен расчет величин А, В, С, D для ионов СП и I
в системах КСI и КСI • I. При этом были сделаны следующие прибли-
жения:

1. Динамика идеального кристалла КСI в гармоническом прибли-
жении описывалась в рамках оболочечной модели [ lo ].

2. Колебания кристалла с примесью рассчитывались по теории Лиф-
шица [ п ] с учетом локального изменения силовых постоянных для
ионов координационных сфер [loo] и [2oo]. В качестве потенциала
взаимодействия между ионами К+ и I использовался потенциал из
обзора [ l2 ] для идеального кристалла KI. Учитывалось влияние стати-
ческих смещений положений равновесия ионов. Смещения были вычис-
лены по методике [l3 ].

3. Ангармонические константы вычислялись как производные по-
тенциала взаимодействия между ближайшими соседями Борн —Майе-
ровского типа. Параметры потенциала были взяты из обзора [ l2 ].

4. Тензор Ba ß вычислялся по формуле:

где v константа энгармонизма третьего порядка, G — статиче-

ские функции Грина для идеального кристалла, бат(Т) изменение
положения равновесия m-го иона при тепловом расширении кристалла,
суммирование по пт велось по ближайшим соседям m-го иона, k кон-
станта Больцмана.

При вычислении решеточных сумм оценивалась связанная с отбра-
сываемыми членами ошибка. Точность расчета этих сумм была
Подробности расчета можно найти в [ l4 ]. Рассчитанные значения

dz
2~ ÖaßÖ-yö (1 б^Д. (4)
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а, b, с, dx иd2 для факторов Дебая —Валлера иона С1 и примесного
иона Г в КСI приведены в таблице.

Как видно из таблицы, в случае кристалла с примесью КСI • I ан-
гармонические слагаемые с, d\ и d2 значительно увеличиваются по
сравнению с чистым КСI. Такое увеличение вызвано прежде всего
возрастанием ангармонических констант. Отметим, что анизотропия
фактора Дебая—Валлера, даваемая рассчитанным значением d2, при
Т = 500 К и энергии мёссбауэровского перехода в 1129I129 26,8 кэВ дости-
гает величины 1,6.

В случае идеального кристалла КСI отношение (6 + с)/а~
~ 6- 10”4 град-1 находится в удовлетворительном согласии с экспери-
ментальной величиной 5- 10-4 град- 1 из работы [6 ]. Однако d\ иd2 в
нашем расчете примерно на два порядка меньше результатов экспери-
мента [9 ]. Здесь следует отметить, что по мнению авторов [9 ] их дан-
ные эксперимента требуют серьезной проверки. В то же время наши
расчеты согласуются с предварительными оценками [ 9 ]. Расхождения
вызваны прежде всего различием в использованных значениях ангар-
монических констант.

Автор выражает глубокую благодарность В. В. Хижнякову за об-
суждение результатов.
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