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Замечание. Используя теорию двойственности Е. Гольштейна в
банаховых пространствах f3-4 ] можно, по-видимому, полученные резуль-
таты распространить на задачи типа (7) (8) с ограничениями на х* и
«i (ср. [s ])-
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V. HIZHNYAKOV. ON THE THEORY OF DYNAMICAL JAHN-TELLER EFFECT

Для разрешенных переходов в центрах люминесценции высокой симметрии воз-
бужденные электронные состояния являются вырожденными. В таких состояниях
электронная энергия зависит от координат неполносимметричных колебании, вследствие
чего не только понижается точечная симметрия центра статический эффект Яна—

Теллера (СЯТ), но и возникает существенная перестройка энергетического спектра
динамический эффект Яна—Теллера (ДЯТ).

В работе [ 1 ] был предложен полуклассический вариант теории спектров погло-
щения примесных центров для 'вырожденных состояний и было показано, что ДЯТ
приводит к расщеплению максимума полос поглощения (см. также [ 2 - 3 ]). Квантовая
теория таких спектров развита, лишь для случая слабого электрон-фононного взаимо-
действия [ 4 ].

В работах [ 5 . 6 ] была сделана попытка построить квантовую теорию электронно-
колебательных спектров для вырожденных состояний при произвольной силе электрон-
фононного взаимодействия. Однако авторы [ 5 . 6 ] не учли ДЯТ. Действительно, в линей-
ном, по колебательным координатам приближении матрица взаимодействия
{<.р |Л| р'>) 2 {<р JAX| p'>}q K (р=1,2,..., п). ДЯТ связан с учетом таких

X

колебаний хь х2 , , для которых матрицы {<р|Л х,|//>} не коммутируют. Но в

[ 5. 6] молчаливо предполагается, что эти матрицы коммутируют.
В данной работе предлагается квантовая теория поглощения для переходов между

невырожденным (Aig) и трехкратно вырожденным {Fi u ) электронными состояниями
при произвольной силе электрон-фононного взаимодействия. Учитывается взаимодей-
ствие с A ig и Fog колебаниями (с последними связан ДЯТ, см. [ 1 ]), однако взаимо-
действие с Eg колебаниями, приводящими к СЯТ, считается несущественным.

https://doi.org/10.3176/phys.math.1970.2.18

https://doi.org/10.3176/phys.math.1970.2.18


Краткие сообщения 245

Если пренебречь неадиабатическими переходами между электрон-
ными состояниями разной энергии, то Фурье-образ 1 (t) спектра погло-
щения электронного перехода между невырожденным и трехкратно
вырожденным состояниями электронного перехода можно представить
в виде 7 (t) = J(t) S I Cal d |o>>|2

, где a нумерует вырожденные элект-
a

ронные состояния, собственные функции которых считаются неза-
висящими от колебательных координат, \d\ 0 электронный мат-
ричный элемент между основным (|o>) и одним из возбужденных со-
стояний, /(/) = (/(/) ) aa диагональный элемент матрицы Фурье-
образа J{t):

Здесь Я матрица с элементами <а(Я|а /

>-, где Я полный га-
мильтониан кристалла с примесью; Я0 =HL ■/, где Яь = <o|Я|o>>

колебательный гамильтониан в основном электронном состоянии
(далее он считается гармоническим); I единичная матрица:
<...>= J£exp (—Ef/kT) <f |.. ,| f> [JvJ exp (Ef/kT) ]-* знак ста-

f i
тнстического усреднения, где Ef и — собственные значения и соб-
ственные функции HL .

Легко убедиться, что / (t) =

Выберем электронные состояния |сО> рассматриваемого представле-
ния Fiu преобразующимися как х, у \\ z компоненты полярного вектора.
Тогда, если пренебречь взаимодействием с матрица
HeL =Я— Но в линейном, по смещениям ядер, приближении будет
равна;

где Я0 энергия возбужденного электронного состояния, qi
(: =O, 1,2, 3) симметризованные смещения представлений A\ g (при
/=0) и F 2g (при I=l, 2,3), аи с параметры теории,

Симметрнзованные смещения q { можно разложить по нормальным колебаниям

кристалла Xj :q { SijXj, где £ е*ц e Vi — Ьи', \ец\ 2 = \е,\ 2
, i=l,2, 3. Так как

i i iii

преобразуются по представлениям точечной группы кристалла с дефектом, то

Подставим (2) в (1) и учтем (4). Мы получим J(t) Jo(t)h{t), где

/о(0 = (Яо-f ш/о) }ехр j—“Яo} > = exp{g o(o) “ Фурье-

образ Лэкса для полносимметричных колебаний (go{t)
= {а2/2П) 2соГ3Х [ —1) (rtj -f 1) -f (е~ IШ7 —\)щ iV;/]) ;

j

it н if н7(f) =<e Я e К °>.

3

Яй £, ■= {Ео -}- ас/о) • / -f- с JEJ XiCfi ,

i=i

/000\/00 1 \ / 0 1 °\
т , = 00 1 I то = 000 , Тз =|!o 01 •

\OI 0 / ■ \lо о/ \, оо о/

öjj/

it 3 it
J ...

~(Ho + XiQi) H0
h{t) =<e * i= i e n >
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матрица Фурье-образа для Формулу (5) можно пере-
писать в виде

где Т- знак отрицательного хронологического упорядочения при
/>O, g{t) = {с2/2й) 2J \ej\ 2(о~ 3

[ {еыУ —1) («j -I- 1) + {е-™У —1) л,- iajt],
j

С п —матрица, получаемая из У]
. ■. S Хг 1 ...л 2п путем сложения

г l=l г 2п
=1

матриц со всевозможным образом спаренными индексами 4. (/г = 0,1,
-. • , 2л). Например, Ci 21, С2 = 10/, С 3 74/, ....

А °° 3

Нетрудно заметить, что 5 (г) =л~3/2 / dxidxz dxs exp(x21-\-'],2z J£nXi),
—oo г—l

где х2 =х2 -}- х2 -j- х2 есть производящая функция для С п/(2д)!, а

S{}! 2g{t)) = Так как h{t) ~ I, то h{t) = у SpS(y2g(f) ). Пере-
з

ходя в последней формуле к представлению, в котором матрица XiXi
i—i

диагональна, и используя сферические координаты, получим:

3
где Х'= 2х 1х2х3х~3 , gi(l) собственные значения матрицы тЛ,

г—l
являющиеся корнями уравнения г/ 3 —у —0, —>,) =

= = К(^(У^У\Щ{У^У\)), Уг =

—Hi {'}}), yi » г/ 2 /уз, полный эллиптический

интеграл первого рода.
В случае сильного электрон-фононного взаимодействия g{t)

1
‘

~а2/2 , где a 2 (c2/ii) _V е/!2ю,- (2/z ; -j-l). При этом обратное

Фурье-преобразсйвание J\(t) сводится к формуле {2, 12) работы f l ],
если в последней заменить c2kT на 2а2 . Таким образом, при сильном
электрон-фононном взаимодействии в рассмотренном случае квантовая
теория дает ту же форму спектра поглощения, что и полуклассическая
теория, но значение параметров изменяется.

Автор признателен В. Лооритсу за ценные замечания, а также
Г. Завту и Н. Кристофелю за обсуждение результатов работы.

t t

Ш =2~~{lф) га ±...± / dsi... j dstnX
п=o г I=l1 =1 г 2п =l

П 0 0

X <Г_? (5,)...9,
tt

(52,.)> = 1"-
n=o

1= 1 о

7ауГ
= i 1 / dxf(>.) (1 + 2f/f (J.) ,

г=l -73 уЗ
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Примечание при корректуре; знак Г-упорядочения в формуле (6)
должен относиться и к матрицам тЭто ограничивает справедливость формулы (7)
случаем сильного электрон-фононного взаимодействия.
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EFFECT

Целью данной работы является указать на одну воз!\южность иссле-
дования кинетики электронных процессов в изоляторах и полупроводни-
ках с помощью эффекта Мёссбауэра. Предлагаемый метод состоит в
исследовании влияния, которое оказывает облучение видимым или ин-
фракрасным светом на мёссбауэровский спектр кристалла, являющегося
одновременно источником у-квантов.

Суть метода в следующем. Радиоактивный распад материнских
ядер источника у-квантов обычно приводит к тому, что в первый момент
после распада суммарный заряд мёссбауэровского ядра и его электрон-
ной оболочки возрастает (см., например, [Ц). Процессами, приводя-
щими к такому изменению заряда, могут быть (3-распад, электронная
конверсия и электронный захват с последующей Оже-ионизацией элект-
ронной оболочки. Указанные процессы в ядре и в электронной оболочке
совершаются весьма быстро (за время —'Ю-13 сек) по сравнению со
временем жизни мёссбауэровского уровня то.

Время т 0 обычно настолько велико, что в металлах и при обычных
условиях в полупроводниках и изоляторах ионизованная электронная
оболочка мёссбауэровского ядра источника успевает получить недостаю-
щие электроны из кристалла еще до испускания мёссбауэровского
у-кванта. В результате указанная ионизация электронной оболочки на
опыте не обнаруживается. j
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