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Одной из важнейших характеристик дефектов в кристаллах является
расположение энергетических уровней относительно зонного спектра
кристалла-основания. Во многих случаях эти уровни лежат в запрещен-
ной щели близко к краям зон, и важно знать поведение системы в зави-
симости от деталей зонного спектра (дисперсии, ширины зон). Рассмот-
рим поверхностные состояния (ПС) и уровни основного состояния
Тl+-центров в энергетической области у валентной зоны (ВЗ) КСI.
В расчетах [ 1 > 2 ], где были получены численные значения энергии этих
систем, использовалась модель КСI с шириной ВЗ 0,78 эВ. Последние
экспериментальные данные [ 3 ] показывают, однако, что ВЗ щелочно-
галоидных кристаллов несколько шире, чем думали раньше, и состав-
ляют 2—3 эВ. Поэтому, сохраняя методы расчета (методы сильной связи
и функций Грина) модели поверхности типа (100) и Тl+-центра из [ l>2 ],

мы пересчитали все энергетические уровни исходя из моделей с более
широкими ВЗ. Необходимые для вычисления функций Грина значения
энергий и волновых функций бесконечной модели были получены с ис-
пользованием интерполяционной процедуры^ 4 ], определяя необходимые
параметры с помощью результатов расчета электронной зонной струк-
туры КСI в некоторых симметричных точках зоны Бриллюэна [s ] (са-
мосогласованный расчет методом Хартри—Фока в смешанном базисе
с учетом электронной корреляции), где ширина ВЗ А£ = 2,58 эВ (что
наиболее точно соответствует эксперименту i[ 3 ]). Поскольку ВЗ КСI
образована в основном из Зр-функций Сl~, то новые значения были
получены лишь для трех параметров:

«•='/< (г)Я<Мг)Л=-9,496,

А=2/ф*(г)№р,(г R) *=0,265,

В~—2/ф* (г)Яфу(г — R)tfo= —0,392.
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В этих интегралах Н гамильтониан, фа ортонормированные,
локализованные на ионе СП функции типа a, R=a (1, 1,0), где начало
координат выбрано в анионном узле, а расстояние анион—катион.

Рассчитанная электронная структура в нижней части зоны проводи-
мости почти совпадает с полученной в |[

! ]. ВЗ, однако, имеет ширину
2,63 эВ, и дисперсия в верхней ее части существенно различается. Мак-
симум зоны сдвинут от центра зоны Бриллюэна на расстояние примерно
0,4 л/а, а по энергии на 0,05 эВ. Подобный максимум (он получен
также Л. П. Хоулендом [6 ]) образуется при определенных соотношениях
A/В. Проекция верхней части ВЗ в трех направлениях двумерной зоны
Бриллюэйа, соответствующей поверхности (100), и ветви дырочных ПС
приведены на рисунке. Полностью вне непрерывного спектра находится
лишь одна ветвь ПС, причем отщепление ее от потолка ВЗ наибольшее в
точке X и составляет 0,23 эВ, а в точке Г 0,09 эВ от непрерывного
спектра (в [ 1 ] максимум поверхностной дырочной зоны образовался в
точке Г на расстоянии 0,14 эВ от континуума). Третья ветвь ПС от не-
прерывного спектра не отщепляется. Эти расчеты показывают, что воз-
мущение, необходимое для отщепления ПС от энергетических зон со
сложной дисперсией, не пропорционально АЕ (в отличие от одномерных
моделей или трехмерных зон s-типа), а возможны даже случаи, когда
в моделях с более широкими зонами энергии связи некоторых из ПС
больше.

Энергетические уровни в верхней части валентной зоны на поверхности (100) КСI.

Далее, из уравнения Дайсона с последующим суммированием по
всей двумерной зоне Бриллюэна были вычислены функции Грина полу-
бесконечного кристалла, необходимые для рассмотрения дефектов в по-
верхностной области. Вычисленные значения энергетических уровней
основного состояния Тl+-центров, расположенных в первых трех поверх-
ностных слоях (/2=l, 2,3) и в объеме {п= оо), для двух моделей крис-
талла-основания с узкой ВЗ (I) [2 ] и с шириной ее А£ = 2,63 эВ (И)показывают (таблица), что все уровни объемного центра первой модели
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остаются локализованными и в кристалле-матрице с более широкой ВЗ
(в отличие от результатов [ 7 ], где вне зоны получены лишь два уровня
d\g) . Больше всего (на 1,25 эВ) приближается к ВЗ расположенный
ниже ее уровень аХё . Почти не меняется энергия связи уровня ее, что
можно объяснить отличным от первой модели значением отношения
А/В, компенсирующим влияние, связанное с уширением ВЗ. Индуциро-
ванный уровень im, однако, попадает в область поверхностной дыроч-
ной зоны, и лишь для поверхностного центра уровни отщепляются от ПС.
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Значения энергий основного состояния Т1+-центров в КС1 относительно
границ ВЗ (I при —8,69 и —9,47 эВ; II при —8,64 и —11,27 эВ), эВ

п — OO п — 3 п=2 п= 1

I J II I 1 II I J II 1 I 1 И

«(*) 2,047 1,391 flO)
1

2,047 1,392 2,068 1,398 1
1,942 1,306

а< 2>

1е
—2,049 —0,800 а(2 )

1
—2,049 - -0,798 —2,039 —0,776 а< 2')

— 1,965 —0,572
Ф)

1
0,430 0,422 0,541 0,419

eg 0,428 0,414 bi 0,428 0,415 0,431 0,418 bi 0,726 0,684
ai 3 ) 0,399 — 0,414 — а<3')

1
0,469 0,354

t\u. 0,396 0,198 е 0,396 — 0,402 — е 0,687 0,428
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	Рис. 3. Изображения сопряженного сигнала на экране перед криостатом, а сопряженный сигнал в случае подачи опорного импульса в момент между первой и второй стрелкой сигнала; б две стрелки в сопряженном сигнале в случае подачи опорного импульса в момент между второй и третьей стрелкой сигнала. Отмечаются увеличение изображения стрелок из-за расходящегося характера волнового фронта сопряженной волны, а также отсутствие дифракционной структуры в изображении.
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	Superfield equations of motion
	Рис. 1. Интенсивность вторичного свечения I{Т) для разных расстроек от резонанса перехода 0-W, Параметры: у= А, Г = 2Л, 6 = 0,5А, со=looА, Q2=lO2A.
	Рис. 2. Интенсивность вторичного свечения I{Т) для разных расстроек от резонанса перехода I-+2. Паоаметрьг у= А Г = 2Д, 6 = 0,5А, to 100А, Qi = 101a’
	Рис. 3. Интенсивность вторичного свечения /(Т) для разных значений константы поперечной релаксации Г. Параметры: y=A, 6 = 0,5Д, со 100А, Q, = 101 д Q2= 102А.
	Рис. 4. Интенсивность вторичного свечения I{Т), рассчитанная с использованием параметров экспериментальной работы [']: длительность импульсов 5 не, спектральная ширина импульсов 0,4 пс-1 (т. е. Д= б = = 0,1 пс-1), время затухания возбужденного электронного состояния 1 (2у)-' =26 пс (кривая 1) и ~ехр(—Г/26) (кривая 2).
	Рис. I. Исходные спектры возбуждения (а) и те же спектры после облучения образца на длинах волн 448,8 нм (сплошная кривая) и 448,65 нм (пунктирная кривая) вне полосы поглощения перилена в течение 15 мин (б), а также разностные спектры (в = б—а).
	Untitled
	Рис. 2. Предполагаемая схема переходов при образовании антипровала. Прямыми стрелками указаны светоиндуцированные переходы, волнистыми безызлучательная электронно-колебательная релаксация, штриховыми взаимные фототрансформации примесей в Si-состоянии. С помощью индексов А, В, С из сплошного неоднородного распределения выделены три типа центров, отличающихся частотами чисто электронного и вибронного переходов. Только для центров типа В выполнено условие резонансного сбрасывания заселенности sгсостояния.5гсостояния. Вибронные уровни и спонтанные радиационные переходы для центров А, С не указаны. Рис. 3. Устойчивый провал в спектре возбуждения перилена (регистрация флуоресценции на длине волны А = 470,1 нм, ДА = 0,65 нм), выжженный облучением образца в течение 15 мин на длине волны 441,5 нм при пиковой интенсивности облучения порядка 10 МВт-см-2 (а), и динамический провал в спектре возбуждения (условия регистрации те же), возникший из-за индуцированного сброса заселенности sгСостояния облучением образца на длине волны 488,5 нм при пиковой интенсивности 100 МВт-см-2 (б).
	Рис. 4. Схема образования антипрозала в функции неоднородного распределения Пунктиром указано исходное распределение. Линии А, В, С чисто электоонные линии примерен, .S,-уровни которых выделены на рис, 2. штриховыми стрелками указаны пёр" ходы, обусловленные фототрамсформациями примесей.
	Рис. 1. Кривые потенциальной энергии для электронных состояний 32и+(£Л) и ISJ?+(f/2) молекулы Ne2 [3]. Пунктирная кривая соответствует аппроксимации —£’o = = 0,64 (е-2.24Аг— 1)2 (см, текст).
	Рис. 2. Полуклассические факторы Франка—Кондона для электронного перехода 3liu+^,Sg+ в молекуле Ne2 с колебательных уровней п— 0 (сплошная кривая) и п— 3 (штриховая) 32«+-состояния.
	Рис. 3. Полуклассический фактор Франка—Кондона для колебательного уровня п= 5 молекулы Ne2* в 32и+-состоянин.
	Рис. 4. Спектры люминесценции квазимолекулы Ne2* при стационарных условиях возбуждения, рассчитанные при значениях Гг 6,3-105 (/), 2,1 • 105 (2) и 6,3-104 сек -* (3). Экспериментальный спектр, полученный при 5К [4] (пунктир), разделен на Е3. Принято Гн°=l06 сек-1.
	Рис. 5. Зависящие от времени расчетные спектры люминесценции квазимолекулы Nea*. Время регистрации спектров А/ = 10~7 сек, начальные времена регистрации 6 следующие: 0 (/), 5-10-7 (2), 10-6 (5), 3-10-6 (4) и jq-s Сек (5).
	Untitled
	Рис. 1. Рентгенограммы древесной целлюлозы после у-облучения дозой o—l МГр (/) и 2,5 МГр (2). Рис. 2. Зависимость относительной степени кристалличности (X) хлопковой (/) и древесной (2) целлюлозы от дозы у-облучения.
	Рис. 3. Спектры ЯМР 13С кристаллической (а), аморфной (б), исходной древесной (в) и у-облученных целлюлоз дозой 1,8 МГр (г) и 2,5 МГр (б).
	Рис. 1. Гистерезисные явления при кипении фреона-113 на алюминиевой поверхности с пористым бронзовым покрытием. 1 кривая кипения после возвращения из пленочного режима, 2 кривые кипения (а, б, в) на дегазированной поверхности при повышении тепловой нагрузки. Промежуточные положения восходящей ветви 2 при времени стабилизации: а 1 мин, б 5 мин, б 30 мин.
	Рис. 2. Переходные кривые кипения (3) при различной степени открытия пор (1 и 2 см на рис. 1).
	Рис. 3. Переходные кривые кипения (а, б, в) в зависимости от начального состояния покрытия (г кривая кипения после возвращения из пленочного режима).
	Рис. 4. Кривые кипения фреона-113 на бронзовой пористой поверхности с параметрами-1 = 0,12 мм, 8 = 44%, а = 4,0 мкм. 1 петля вскипания, 2 кривая кипения жидкости после вскипания, 3 устойчивая гистерезисная петля.
	Рис. 1. Осевое распределение концентрации примеси при двух параметрах спутности: при т = 0,47, х0 = 0,85 кг/кг, fi = 45-10~6 м (© данные [3]) (1 uso =O, /м =0; 2 nso = 5,5-10“2, /м =0; 3 у«о =O, \мФO, сОто = НО; 4 üso = 5,5-10“2, IмФO, сото=: —ПО; 5 nso =O, {мфo, сопю = —228) и при т= 1,45, х0 = 0,65 кг/кг, 6 = 67-10~6 (□ данные [3]) (6 vsq =O, Jm —0; 7 nso =O, /мФО, cömo —7O).
	Рис. 2. Осевое распределение скоростей газовой и дисперсной фазы в двухфазной струе и чистой струи (расчетное сплошные, штриховые и штрихпунктирные кривые соответственно для газовой, дисперсной и беспримесной фаз и экспериментальное {а—е) при т 0,47, х0 = 0,85 кг/кг, õ = 45• 10~6 м (а—в) и при т= 1,45, х0 0,65 кг/кг и 6 = 67-10-6 м (г—е)). Обозначения I—7 см. на рис. 1.
	Рис. 3. Радиальное распределение концентрации примеси и скоростей фаз при двух параметрах спутности; при т = 0,47, х0 = 0,85 кг/кг, 6 = 45-10~6 м (х =o,а – концентрация, р газовая фаза; х= Юг0, у концентрация, х газовая фаза, w дисперсная фаза) и при /п=1,45, х0 = 0,65 кг/кг, Õ = 67-10~6 м(х—o, v газовая фаза; х=lo/"о, £ газовая фаза). Обозначения 2, 7 см. на рис. 1.
	Энергетические уровни в верхней части валентной зоны на поверхности (100) КСI.
	Рис. 1. Изображение справа воспроизведенный сигнал с плоским волновым фронтом в виде двух букв. Длительность сигнала 2 пс, задержка относительно считывающих импульсов 10 пс. Слева рассеянный на экране воспроизводящий пучок пикосекундных импульсов.
	Untitled
	Рис. 2. а изображение записываемого сигнала со сходящимся волновым фронтом. Временная задержка второй, третьей и четвертой стрелки относительно первой стрелки слева составляет 50, 100 и 150 пс; б воспроизведенное прямое изображение четырех стрелок в случае, когда опорный импульс опережал на 50 пс всю последовательность сигнальных импульсов; в, г, д воспроизведенные прямые изображения сигнала в случаях, когда опорный импульс подавался соответственно в момент между первым и вторым (в), вторым и третьим (г) и третьим и четвертым (ö) сигнальными импульсами. На экране за криостатом вопроизводятся соответственно три, две или одна стрелки.
	Рис. 3. Изображения сопряженного сигнала на экране перед криостатом, а сопряженный сигнал в случае подачи опорного импульса в момент между первой и второй стрелкой сигнала; б две стрелки в сопряженном сигнале в случае подачи опорного импульса в момент между второй и третьей стрелкой сигнала. Отмечаются увеличение изображения стрелок из-за расходящегося характера волнового фронта сопряженной волны, а также отсутствие дифракционной структуры в изображении.
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