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Теоретически показана возможность создания многослойных диэлектрических структур (фотонных кри-

сталлов), выполняющих интегрирование и дифференцирование первого и высших порядков огибающей

фемтосекундного импульса. Эти фотонные кристаллы имеют полностью искусственный профиль фотон-

ной запрещенной зоны, что было достигнуто путем решения обратной задачи вычисления оптического

отклика. Продемонстрирована работоспособность данных оптических устройств в спектральном диапа-

зоне шириной более октавы.

DOI: 10.31857/S0044451024090013

1. ВВЕДЕНИЕ

На сегодняшний день значительная доля инфор-
мации передается при помощи оптических сигна-
лов, поэтому актуальной задачей является созда-
ние устройств обработки оптической информации
напрямую без преобразования в электронный сиг-
нал. Над аналоговыми оптическими сигналами мо-
гут выполняться математические операции, такие
как дифференцирование и интегрирование [1]. Рас-
смотрим вначале фотонные дифференциаторы, вы-
ходной оптический сигнал которых пропорциона-
лен производной от входного по времени. Существу-
ют две основные категории оптических дифферен-
циаторов: дифференциаторы поля (ДП) и диффе-
ренциаторы интенсивности (ДИ). В ДИ как вход-
ные сигналы, так и выходные дифференцирован-
ные сигналы переносятся оптической интенсивно-
стью или оптической мощностью независимо от фа-
зы сигнала, что полезно для сверхширокополосной
микроволновой связи [2, 3] и кодирования сигна-
ла [4]. ДИ могут быть реализованы посредством
нелинейных эффектов в полупроводниковых опти-

* E-mail: sse@shg.ru

ческих усилителях [3, 4] с помощью некогерентных
фотонных процессоров [5] оптоволокна с высокой
нелинейностью [2].

С другой стороны, дифференцирование поля
означает, что выходное оптическое поле (комплекс-
ный сигнал, включающий как амплитуду, так и фа-
зу) представляет собой дифференцированные сиг-
налы входного поля, что потенциально может при-
меняться для генерации сверхкоротких импуль-
сов [6,7], генерации сигналов Эрмита – Гаусса нечет-
ной симметрии [8], распознавания фронта импуль-
са [9], а также для настраиваемой фильтрации мик-
роволн [10]. На сегодняшний день ДП были реа-
лизованы с помощью волоконных брэгговских ре-
шеток [11], брэгговских решеток с фазовым сдви-
гом [12, 13], блоховских волн в одномерных фотон-
ных кристаллах (ФК), длиннопериодных волокон-
ных решеток [8, 14], интерферометров [15], металл-
диэлектрических структур [16], полупроводниковых
оптических усилителей [7, 10], кремниевых микро-
кольцевых резонаторов [17–19], а также селектив-
ных направленных ответвителей [20, 21].

Оптический временной дифференциатор N -го
порядка определяется как устройство, которое вы-
числяет производнуюN -го порядка по времени ком-
плексной огибающей входного оптического сигнала.
Такие устройства способны обеспечить более слож-
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ные временные формы сигналов, такие как функции
Эрмита – Гаусса [22], поскольку данные функции яв-
ляются производными N -го порядка от гауссовой
функции. Кроме того, оптические сигналы произ-
вольной формы также могут быть составлены из се-
мейства дифференцирований произвольного поряд-
ка гауссова импульса.

В спектральном отклике дифференциатора N -го
порядка должен быть нуль N -го порядка на цен-
тральной частоте импульса, что достигается, как
правило, путем подбора параметров спектральных
откликов известных структур фотоники. Диффе-
ренциаторы высокого порядка были реализованы
каскадными [23], наклонными [24] и специально раз-
работанными волоконными брэгговскими решетка-
ми [11], с помощью программируемого формирова-
теля импульсов [25], кремниевых брэгговских реше-
ток [26], двухкаскадного кремниевого волновода с
автосвязью [27] и т. д.

Стоит также отметить возможность реализации
фотонных дифференциаторов на основе интерферо-
метров Маха – Цендера [28,29]. Такие устройства мо-
гут служить как ДИ, так и ДП, в зависимости от
относительного сдвига между длиной волны зонда
и резонансной меткой.

Фотонный временной интегратор N -го поряд-
ка (где N = 1, 2, 3 . . . относится к порядку инте-
грирования) представляет собой устройство, кото-
рое вычисляетN -й кумулятивный интеграл времени
входного сигнала. Временные интеграторы являют-
ся фундаментальными базовыми блоками во многих
представляющих интерес операциях обработки сиг-
налов, например, в вычислительных, управляющих,
сенсорных и коммуникационных сетях [30]. По срав-
нению со своими электронными аналогами фотон-
ные временные интеграторы могут обеспечить го-
раздо большую рабочую полосу пропускания, т. е.
более высокую скорость обработки. Фотонные вре-
менные интеграторы первого порядка были предло-
жены для различных приложений, включая сверх-
быстрое формирование импульсов [31, 32], полно-
стью оптические запоминающие устройства [33, 34],
а также устройства для аналоговых оптических вы-
числений [35, 36]. Релевантным примером примене-
ния этих устройств являются вычислительные си-
стемы, предназначенные для решения обыкновен-
ных дифференциальных уравнений (ОДУ). Линей-
ные ОДУ можно решать в режиме реального вре-
мени, используя подходящую комбинацию интегра-
торов первого и высокого порядков, сумматоров и
умножителей. Реализация этих операций полностью
оптическим образом привела бы к скорости обра-

ботки, совершенно недосягаемой современной элек-
тронной техникой.

В последние несколько лет широко исследова-
лись различные реализации фотонных временных
интеграторов на основе различных технологий, на-
пример, с использованием волоконной брэгговской
решетки [37, 38], брэгговских решеток с фазовым
сдвигом [39], резонансных дифракционных реше-
ток [40], микрокольцевого резонатора [41–43], систе-
мы свертки временного спектра [44], активного ре-
зонатора Фабри – Перо с полупроводниковым опти-
ческим усилителем в качестве активной среды [45].

Следует отметить, что несмотря на обилие ра-
бот в этой области, предлагаемые подходы к реше-
нию поставленной проблемы опираются на извест-
ные спектральные свойства различных фотонных
структур, в том числе и брэгговских. К примеру, для
получения дифференциатора N -го порядка в рабо-
те [13] используется комбинация из N микрорезо-
наторных мод брэгговской структуры с дефектами.
Однако такой подход имеет существенные ограни-
чения, поскольку спектральный отклик дефектной
моды брэгговской струкутры имеет фиксированную
форму, отличающуюся от степенной, и из комбина-
ции таких откликов можно создать степенную зави-
симость лишь в некотором приближении.

В этой работе мы используем универсальный ме-
тод построения спектрального отклика на основе
решения обратной задачи [46]. Необходимый спек-
тральный отклик в виде степенной функции созда-
ется искусственно и может иметь произвольную же-
лаемую форму. Предлагаемый метод позволяет реа-
лизовать интеграторы и дифференциаторы в любом
спектральном диапазоне без ограничения на его ши-
рину. Демонстрируется применимость метода для
устройств с широким рабочим диапазоном вплоть
до октавы и более.

2. МЕТОДЫ РАСЧЕТА

В работе рассматриваются дифференциаторы и
интеграторы поля импульса. Пусть на оптическую
среду под нулевым углом падает оптический им-
пульс вида

Ei(r, t) = E0(t)ei(ω0t−kr), (1)

где E0(t) — огибающая импульса, ei(ω0t−kr) — ос-
цилляции на центральной частоте импульса ω0, вол-
новой вектор которой в свободном пространстве
k = ω0/c. Поскольку свет падает под нормалью, по-
ляризация импульса не важна, и задача сводится к
одномерной.
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Пусть одномерный фотонный кристалл задается
в виде зависимости показателя преломления n(x) от
длины оптического пути, отсчитываемой от входной
грани. Использование оптического пути позволяет
автоматически учесть влияние дисперсии показате-
ля преломления, что упрощает расчеты. Комплекс-
ный спектр коэффициента отражения r(ω) этого ФК
вычисляется при помощи метода матриц распро-
странения [47], при этом непрерывная зависимость
n(x) аппроксимировалась дискретной путем деле-
ния среды на слои оптической толщиной 20 нм, что
много меньше длины волны и, следовательно, ха-
рактерного периода модуляции. Корректность этого
подхода обсуждалась в [48].

Вид отраженного от кристалла импульса нахо-
дится путем преобразования Фурье. Спектр огиба-
ющей исходного сигнала

E0(ω − ω0) =
1√
2π

∞∫

−∞

E0(t)e−iωtdt (2)

умножается на спектр коэффициента отражения
r(ω), после чего вычисляется обратное преобразо-
вание Фурье:

E(t) =
1√
2π

∞∫

−∞

r(ω)E0(ω − ω0)eiωtdω. (3)

Преобразование Фурье выполнялось численно
по алгоритму fast Fourier transform, использовалось
8192 точек с шагом по времени 1 фс, шагом по час-
тоте 2.84 · 1011 Гц.

3. ДИФФЕРЕНЦИАТОР ОГИБАЮЩЕЙ
ИМПУЛЬСА

Дифференциатор сигналов может быть реали-
зован при использовании свойства преобразования
Фурье для функции f(t) и ее производной:

dNf(t)

dtN
F−→ (iω)Nf(ω). (4)

В случае дифференцирования огибающей опти-
ческого импульса f(t)eiω0t, имеем

dNf(t)

dtN
F−→ (i(ω − ω0))Nf(ω − ω0). (5)

Поэтому дифференцирование сигнала может быть
выполнено при помощи элемента, спектральный от-
клик которого равен

KN(ω) = α(i(ω − ω0))N .

Проектирование и изготовление подобных структур

составляет значительную сложность. В этой работе
мы воспользуемся разработанным ранее [46] универ-
сальным методом построения структуры многослой-
ных сред с произвольной формой спектральной за-
висимости коэффициента отражения. Применитель-
но к задаче построения заданных откликов KN (ω)

метод состоит в следующем.
Рассмотрим случай N = 1. Построим фотонный

кристалл, спектр коэффициента отражения которо-
го имеет линейную зависимость от частоты c полю-
сом первого порядка посередине. Пусть изначально
ФК представляет собой сплошную среду толщиной
D = 100 мкм, показателем преломления n0 = 1.5

и оптической толщиной L = nd = 100 мкм. Введем
модуляцию показателя преломления

n1(x) = A1 cos(k1x+ φ1) + n0, (6)

где k1 — волновое число, соответствующее частоте
ω1; A1, φ1 — амплитуда и фаза волны. Световая вол-
на с волновым числом k1/2 будет испытывать ди-
фракционное отражение от среды с данной модуля-
цией. При этом коэффициент отражения r(ω1) бу-
дет пропорционален амплитуде модуляции A1, соот-
ветствующие расчеты приведены, например, в [49],
и при росте A1 коэффициент r(ω1) достигнет мак-
симального значения 1. Чтобы этого не происходи-
ло, амплитуда модуляции должна быть ограничена
сверху.

Теперь введем M пространственных гармоник,
пусть их частоты ωj располагаются равномерно
в рассматриваемом диапазоне, середина которого
приходится на ω0. Пусть в некотором требуемом
спектральном диапазоне амплитуда и фаза изменя-
ются линейно с номером гармоники j:

Aj = δn

(
j

M
− 1

2

)
, φj =

{
−π

2 , j < N
2 ,

π
2 , j > N

2 ,
(7)

где δn — амплитуда модуляции показателя прелом-
ления. Просуммируем все гармоники модуляции, в
результате чего получим распределение показателя
преломления c глубиной ФК следующего вида:

nI(x) = n0 +δn

M∑

j=1

(
j

M
− 1

2

)
cos

(
2ωjx

c
+ φj

)
. (8)

Зависимость nI(x) полностью задает структуру
ФК. График n(x) показан на рис. 1a, он имеет вид
суммы гармонических функций с близкими часто-
тами, между которыми наблюдаются биения, макси-
мум биений наблюдается примерно в середине кри-
сталла.
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Рис. 2. a — Спектр модудя коэффициента отражения в сравнении со спектром падающего импульса, b — временные

профили действительной части падающего и отраженного от данного ФК импульсов

Построим такой ФК, выбрав L = 100 мкм,
δn = 0.07, число гармоник M = 300, спектральный
диапазон от 11 до 14 тыс. обратных сантиметров.
Середина диапазона соответствует волновому чис-
лу k0 = 12500 см−1 или длине волны λ0 = 800 нм.
Спектр коэффициента отражения такого ФК про-
демонстрирован на рис. 1b. Спектр имеет V -образ-
ную форму в виде функции y = |x|, нуль функции
совпадает с серединой спектрального диапазона.

Участки спектра, которые были заданы в ви-
де линейных функций, были аппроксимированы
степенной функцией, нуль которой соответствовал
волновому числу k0 = 12500 см−1. Участок от
11 до 12.4 тыс. см−1 аппроксимировался функцией
y = A(k0 − k)α, участок от 12.6 до 14 тыс. см−1 —
функцией y = A(k − k0)α. Результаты аппроксима-
ции дают значения показателей степени α1 = 1.003

и α2 = 1.004 соответственно, что очень близко к ли-
нейной функции.

Пусть на этот ФК падает импульс света с цен-
тральной длиной волны 800 нм и гауссовой огиба-
ющей длительностью 50 фс, его спектр показан на
рис. 2а, а временной профиль на рис. 2b. Спектр им-
пульса попадает в рабочую область ФК, централь-
ная частота импульса соответствует нулю коэффи-
циента отражения. Временные профили отраженно-
го и прошедшего сквозь кристалл импульсов пока-
заны на рис. 2b.

Огибающая отраженного импульса имеет форму
функции Эрмита – Гаусса первого порядка, что со-
ответствует производной гауссовой функции. Центр
отраженного импульса выходит из ФК в момент
t = 334 фс, что соответствует прохождению опти-
ческого пути ct = 100 мкм, таким образом импульс
отражается приблизительно от середины кристалла.

Для той же структуры nI(x) рассмотрим приме-
ры дифференцирования других функций. На рис. 3
показаны расчеты отраженных импульсов для раз-
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Рис. 3. Временные профили падающих и отраженных импульсов от ФК с линейно модулированной запрещенной зоной.

Падающие импульсы: a — Эрмита – Гаусса 1 порядка, b — Эрмита – Гаусса 5 порядка, c — прямоугольный, d — треугольный

личной формы падающих. В случае падения им-
пульсов, огибающая которых имеет форму функ-
ции Эрмита – Гаусса порядков 1 и 5, отраженные им-
пульсы имеют огибающую, форма которой соответ-
ствует функции Эрмита – Гаусса порядков 2 и 6 соот-
ветственно. Прямоугольный импульс дифференци-
руется в виде двух коротких пиков противополож-
ного знака, временная задержка между максимума-
ми соответствует длительности исходного импульса.
Треугольный импульс после преобразования име-
ет вид двух последовательных Π-образных импуль-
сов разной полярности с горизонтальными участка-
ми, среднее значение амплитуды которых составля-
ет 0.56 и 0.67, при этом отклонения импульсов от
средних значений горизонтальных участков не пре-
вышают 17 %.

4. ДИФФЕРЕНЦИАТОРЫ ВЫСШИХ
ПОРЯДКОВ

Рассмотрим дифференциатор второго порядка.
Пусть пространственный профиль показателя пре-
ломления имеет вид

nII(x) = n0 +

+ δn
M∑

j=1

(
j

M
− 1

2

)2
cos

(
2ωjx

c
+ 2φj

)
. (9)

Спектр коэффициента отражения такого ФК по-
казан на рис. 4a. На участке 11–14 тыс. см−1 он име-
ет форму квадратичной функции, ветви этой функ-
ции были аппроксимированы при помощи степенной
функции с нулем в середине диапазона. Результаты
аппроксимации показывают степени 2.009 и 1.999,
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Рис. 4. a — Спектр модудя коэффициента отражения ФК nII и аппроксимации частей спектра степенными функциями,

b — временные профили действительной части падающего и отраженного от данного ФК импульсов в случае падения

гауссова импульса, c — прямоугольного, d — треугольного

что говорит о хорошем воспроизведении заданной
квадратичной последовательности.

Вычисленный результат отражения гауссова им-
пульса длительностью 50 фс и центральной длиной
волны 800 нм = 12500 см−1 показан на рис. 4b. Фор-
ма отраженного импульса соответствует функции
Эрмита – Гаусса 2-го порядка. Как и в случае диф-
ференциатора первого порядка, центр отраженного
сигнала также смещен на 330 фс, что соответствует
отражению от середины кристалла. В случае прямо-
угольного импульса (рис. 4c) отклик имеет вид че-
тырех резких пиков, соответствующих производной
от функции, изображенной на рис. 3c. В случае тре-
угольного импульса зависимость отраженного сиг-
нала имеет вид трех пиков, средний из которых име-
ет обратную полярность и вдвое больше крайних.
Это соответствует производной от первой производ-
ной треугольной функции (рис. 3d).

Дифференциаторы более высоких порядков (N)
могут быть получены путем построения структуры
фотонного кристалла вида

nN (x) = n0 +

+ δn

M∑

j=1

(
j

M
− 1

2

)N
cos

(
2ωjx

c
+Nφj

)
. (10)

На рис. 5 показаны примеры построения диффе-
ренциаторов высших порядков и соответствующих
отраженных импульсов для случая падения импуль-
са гауссовой формы длительности 50 фс. Все профи-
ли отраженных импульсов имеют число нулей, соот-
ветствующее степени дифференцирования. Однако
с ростом этой степени падает величина первого и по-
следнего максимума и форма огибающей отличается
от соответствующей функции Эрмита – Гаусса. По-
этому дальнейшее увеличение степени дифференци-
рования было решено не выполнять.
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Рис. 5. Cпектры модудя коэффициента отражения ФК, аппроксимации частей спектра степенными функциями и времен-

ные профили отраженных импульсов, соответствующих порядкам дифференциатора: a,b — 3, c,d — 4, e,f — 5, g,h — 6
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Рис. 6. Cпектры модудя коэффициента отражения ФК и аппроксимации частей спектра степенными функциями a,c и

временные профили отраженных импульсов b,d, демонстрирующие интеграторы первого и второго порядков

5. ИНТЕГРАТОР

Согласно свойству преобразования Фурье для

первообразной функции F (t)
F−→ (iω)−1f(ω), вре-

менной интегратор N -го порядка огибающей опти-
ческого импульса, аналогично (5):

F (N)(t)
F−→ 1

(i(ω − ω0))N
f(ω − ω0) (11)

может быть построен на оптическом элементе, спек-
тральный отклик которого имеет полюс N -го поряд-
ка. Построим фотонный кристалл с профилем пока-
зателя преломления

n(x) = n0 +

+ δn
M∑

j=1

(
i

M
− 1

2

)−N

cos

(
2ωjx

c
−Nφj

)
. (12)

Спектр коэффициента отражения этого ФК по-
казан на рис. 6а. Спектр ФК с полюсом второ-
го порядка в спектральном отклике показан на
рис. 6с. Соответствующие аппроксимации степенны-
ми функциями приведены на графиках, показате-
ли степени хорошо сходятся с входными данными.
В качестве входных импульсов для задач интегриро-

вания были выбраны функции Эрмита – Гаусса пер-
вого и второго порядков. Для них ожидается пер-
вообразная в виде гауссовой функции. Первообраз-
ная первого порядка показана на рис. 6b, ее форма
хорошо воспроизводит гауссову функцию. Первооб-
разная второго порядка показана на рис. 6d . Вид-
но, что функция очень грубо повторяет гауссов им-
пульс, а также имеет место значительное уширение
импульса во времени. Поэтому дальнейшее повыше-
ние степени первообразной не проводилось.

6. РАБОЧИЙ ДИАПАЗОН

Предлагаемые устройства выполняют преобра-
зование импульсов при помощи спектральной моду-
ляции, поэтому важно выяснить их рабочий спек-
тральный диапазон. Для примера возьмем рас-
смотренный дифференциатор второго порядка вида
nII(x). Пусть на него падают импульсы полной дли-
тельностью на половине высоты по полю от 16 до
40 фс. Их спектры в сравнении со спектром ФК по-
казаны на рис. 7a, соответствующие временные про-
фили падающих и отраженных импульсов изобра-
жены на рис. 7b. Для наглядности спектры приве-
дены в нанометрах, поэтому спектр коэффициента
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Рис. 7. Спектральные отклики дифференциаторов второго порядка с центральной частотой 12500 см−1 и шириной рабоче-

го диапазона 3125 см−1 (a) и 16400 см−1 (c) и соответствующие им временные профили падающих (b) и отраженных (d)

импульсов

отражения, зависящий от волнового числа парабо-
лически, выглядит искаженно.

При уменьшении длительности импульса от 40

до 16 фс уширяется спектр импульса, его края вы-
ходят за рабочий диапазон ФК. Это приводит к по-
явлению паразитных осцилляций, которые видны
на временном профиле отраженного импульса. Дли-
тельность импульса 25 фс в данной демонстрации
подобрана таким образом, чтобы уровень амплиту-
ды паразитных осцилляций достигал 1 % по полю,
а длительность 16 фс — 10 % по полю и 1 % по ин-
тенсивности. Эти длительности соответствуют спек-
тральным ширинам импульсов 583 и 890 см−1, таким
образом, чтобы избежать паразитных осцилляций,
необходимо выбирать рабочий диапазон шире спек-
тра импульса в соответственно 5.3 и 3.5 раза.

Теперь расширим рабочий диапазон до величины
16400 см−1, т. е. диапазон простирается от 4300 до
20700 см−1, что является шире октавы по частоте.

На рис. 7c показан спектр коэффициента отраже-
ния при таком диапазоне. Пусть на ФК падают им-
пульсы, длительность которых изменяется от 2.3 до
18 фс (рис. 7d). Паразитные осцилляции появляются
при длительности 3.5 фс (ширина спектра 6233−1),
дальнейшее уменьшение длительности приводит к
сильному искажению в расчетах. Это связано с тем,
что длительность оптического цикла на длине вол-
ны 800 нм составляет 2.67 фс, и уменьшение дли-
тельности менее этой величины нарушает предпо-
ложение о существовании огибающей импульса.

7. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Исходя из приведенных расчетов, для рассмот-
ренных ФК требуется возможность непрерывно ва-
рьировать показатель преломления n(x) с простран-
ственным периодом порядка половины длины вол-
ны, создавать структуры толщиной до 100 мкм, а
также отсутствие значимого поглощения или рас-
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сеяния после прохождения через такую толщину.
Это может быть реализовано в ФК, изготовленных
на основе анодного оксида алюминия и титана, а
также двухфотонной лазерной литографии. Извест-
но [50], что ФК на основе окисленного пористого
кремния позволяют изготовлять структуры необхо-
димого размера и величины модуляции периода.

В этой работе были теоретически продемонстри-
рованы методы построения фотонных кристаллов,
реализующих математические операции дифферен-
цирования с первого по шестой порядки, а также ин-
тегрирования первого и второго порядков, выполня-
емые над огибающими фемтосекундных импульсов
во времени. Исследована максимально достижимая
ширина спектра импульса и показано, что предла-
гаемый подход позволяет изготовлять дифференци-
аторы с шириной диапазона более октавы.

Финансирование. Работа выполнена при фи-
нансовой поддержке Российского научного фон-
да, проект 21-72-10103, https://rscf.ru/project/21-72-
10103/.
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Развивается квантовополевой подход, объединяющий релятивиcтскую электродинамику и линеаризован-

ную квантовую гравитацию в приложении к задаче электромагнитной конверсии гравитонов на связан-

ных атомных состояниях. Используется атом водорода в качестве примера и рассматривается процесс

неупругого рассеяния гравитона на атомном электроне с последующим переизлучением двух фотонов.

Получены выражения для сечения процесса и угловых корреляций. Обсуждаются перспективы экспе-

риментального обнаружения двухфотонной конверсии гравитонов с применением оптического усиления

слабых сигналов.

DOI: 10.31857/S0044451024090025

1. ВВЕДЕНИЕ

Под влиянием основополагающих принципов
квантовой теории поля современная гравитацион-
ная физика предполагает, что эффекты квантовой
гравитации должны быть наблюдаемы при чрез-
вычайно высоких энергиях и невероятно малых
масштабах длины [1, 2]. Эта область, известная как
планковский масштаб, включает в себя энергии
частиц, достигающие 1019 ГэВ, или длины порядка
10−35 м. Доступ к этому диапазону представля-
ет значительные трудности, приводя к весьма
ограниченной перспективе достижения необхо-
димых технологических решений в ближайшие
десятилетия [3]. Текущий уровень достигнутого
энергетического диапазона при столкновениях на
Большом адронном коллайдере все еще на много
порядков ниже энергий, связанных с планковским

* E-mail: zalialiutdinov@gmail.com, t.zalialiutdinov@spbu.ru

масштабом. Тем не менее некоторые гипотезы
предполагают потенциально более сильное гравита-
ционное взаимодействие при повышенных энергиях,
объясняя это, в частности, наличием дополнитель-
ных измерений [4,5]. Несмотря на продолжающиеся
усилия, из-за огромных технологических препят-
ствий, связанных с достижением крайне высоких
энергий в ускорителях частиц, убедительных дока-
зательств в пользу таких расширений стандартной
модели все еще не найдено. Напротив, при более
низких энергиях лабораторные эксперименты с
квантовыми системами с массами, значительно
превосходящими атомные [6, 7], постепенно стано-
вятся доступными в лабораторных условиях [8].
В рамках такого подхода существующие теории
предполагают, что гравитация оказывает влияние
на динамику квантовых состояний. В последнее
время был предложен ряд идей, касающихся прояв-
ления различных аспектов квантовой гравитации,
таких как суперпозиции гравитационных полей [9],
коллапс волновой функции, вызванный гравитаци-
ей через самогравитацию, или декогеренция [10],
вызванная внешними гравитационными полями.
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Обнадеживающим является и то, что многие из
этих предложений кажутся экспериментально
и технологически достижимыми в ближайшем
будущем.

Другой подход к исследованию квантовых
свойств гравитации состоит в астрофизических на-
блюдениях за Вселенной. В частности, в работе [11]
было отмечено, что квантовая природа гравитации
может проявляться в γ-всплесках сверхновых.
Кроме того, важнейшим аспектом в современной
космологии является понимание того, как кванто-
ванное гравитационное поле влияет на ранние этапы
формирования Вселенной. Несмотря на то что ха-
рактерные сигнатуры могли исчезнуть во время
более позднего расширения Вселенной, обнаруже-
ние первичных гравитационных волн могло бы дать
представление об эффектах квантовой гравитации
вскоре после Большого взрыва [12]. В недавней
работе [13] также обсуждалось что специфические
особенности космического микроволнового фона
могут предоставить дополнительную информацию
об этой эпохе. Кроме того, были предложены
различные астрофизические тесты, такие как
исследование света от далеких квазаров [14, 15].
Однако до сих пор не было обнаружено ника-
ких достоверных признаков квантовой природы
гравитации.

Следует отметить, что обнаружение отдельных
гравитонов, являющихся ключевым индикатором
квантования гравитации, исторически представляло
существенные трудности [16–18]. Несмотря на это,
исследование инновационных подходов к этой про-
блеме все еще продолжается [19]. Заметное внима-
ние уделяется изучению элементарных процессов,
связанных с рассеянием гравитонов, в частности
в приложении к астрофизическим исследованиям
ранней Вселенной [20], а также лабораторным мето-
дам для детектирования признаков квантовой при-
роды гравитации. В связи с этим чрезвычайно важ-
ным становится развитие соответствующих теорети-
ческих методов и подходов для исследования данной
проблемы.

С учетом актуальности затрагиваемой темати-
ки в современной теоретической физике целью на-
стоящего исследования является применение кван-
товополевого подхода, объединяющего релятивист-
скую квантовую электродинамику и линеаризован-
ную квантовую теорию гравитации, к задаче рассея-
ния гравитонов на связанных атомных состояниях.
Используя атом водорода в качестве примера, мы

рассматриваем процесс неупругого рассеяния гра-
витона на атомном электроне с последующий кон-
версией в два фотона. Применяя аппарат реляти-
вистской квантовой теории поля для связанных со-
стояний, приводим последовательный вывод выра-
жения для сечения процесса, включая угловые кор-
реляции между налетающими и рассеянными части-
цами. Обсуждаем перспективы экспериментального
обнаружения двухфотонной конверсии гравитонов
и оптическое усиления слабых сигналов.

Статья построена следующим образом. В разд. 2
приводится краткий вывод линеаризованных урав-
нений Эйнштейна, обсуждается их квантование и
решение в виде волновых функций гравитона в ко-
ординатном пространстве. Затем, в разд. 3, в рамках
метода контура линии и S-матрицы для связанных
состояний дается последовательный вывод сечения
неупругого рассеяния гравитона на атоме водоро-
да. Обсуждение полученных выражений в прило-
жении к проблеме обнаружения отдельных грави-
тонов даны в разд. 4. На протяжении всей статьи
используются релятивистские единицы, в которых
~ = c = 1. Гравитационная постоянная G в этих
единицах может быть найдена из определения план-
ковской длины

lp =

√
~G

c3
= 1.616 · 10−35 м.

2. ЛИНЕАРИЗАЦИЯ УРАВНЕНИЙ
ЭЙНШТЕЙНА

Простейшая квантовополевая модель гравита-
ции с гравитонами как квантовой частицей со спи-
ном 2 может быть получена из рассмотрения ли-
неаризованных уравнений Эйнштейна для гравита-
ции [1]. Следуя стандартному подходу к описанию
этой проблемы [21], будем рассматривать малые воз-
мущения hµν метрического тензора Минковского,
ηµν = diag(1,−1,−1,−1):

gµν = ηµν + hµν . (1)

Здесь мы предполагаем, что hµν представляет ма-
лые добавки, определяющие гравитационное взаи-
модействие. В этом приближении тензор Риччи да-
ется выражением

Rµν =
1

2
(∂σ∂µh

σ
ν + ∂σ∂νh

σ
µ − ∂µ∂νh−�hµν) +

+ O(h2), (2)

где введены обозначения h = ηµνhµν и � = ηµν∂µ∂ν .
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В линеаризованной квантовой теории гравитации
калибровка потенциала hµν , удовлетворяющая
уравнению

∂µh
µ
ν =

1

2
∂νh

ρ
ρ, (3)

называется гармонической [21] (это аналог калиб-
ровки Лоренца ∂µA

µ = 0 для электромагнитного
потенциала Aµ). С учетом выражения (3) линеари-
зованное уравнение Эйнштейна сводится к следую-
щему равенству:

✷hµν = −16πG

(
Tµν − 1

2
ηµνT

ρ
ρ

)
, (4)

где Tµν — тензор энергии-импульса.
Теперь перейдем к обсуждению процедуры вто-

ричного квантования для тензорного поля hµν . Для
этого необходимо записать общее решение линеари-
зованного уравнения движения в отсутствие мате-
рии (Tµν = 0), которое имеет вид

✷hµν = 0. (5)

Решение уравнения (5) представляет собой свобод-
ную гравитационную волну. Исходя из этих линей-
ных уравнений движения для метрических возму-
щений, можно построить согласованную теорию сво-
бодного квантового поля для hµν . Принимая во вни-
мание вид уравнения (5), квантование гравитацион-
ного поля можно выполнить в полной аналогии с
квантованием электромагнитного поля. Это приво-
дит к следующему разложению для потенциала:

ĥµν(x) =
∑

λg

∫
d3kg

(2π)3
1√
2|k|

ε(λg)
µν ×

×
(
â†k,λg

e−ikx + âk,λg
eikx

)
. (6)

Здесь â†k,λg
и âk,λg

представляют собой операторы
рождения и уничтожения соответственно, которые
подчиняются каноническим коммутационным соот-
ношениям для бозонов [22]; k = (k0,kg) — четырех-
мерный вектор импульса гравитона, kg — соответ-
ствующий трехмерный волновой вектор, x = (t, r) —
четырехмерный пространственный вектор, ε(λg)

µν —
тензор поляризации с λg = 0, 1, 2, 3.

Гармоническое условие, задаваемое уравнени-
ем (3), пока еще неоднозначным образом определя-
ет выбор инерциальной системы отсчета. Очевидно,
что над полем hµν можно выполнить новое преобра-
зование координат вида

h′µν(x) = hµν(x) − ∂µξν(x) − ∂νξµ(x), (7)

где параметры ξν(x) подчиняются условию ✷ξν = 0.

Поскольку hµν есть решение волнового уравне-
ния (5), четырехмерный вектор k удовлетворяет
также равенству k2 = kµk

µ = 0. Тогда гармониче-
ское условие для тензора поляризации, вытекающее
из уравнения (3), принимает вид [21]

kµεµν =
1

2
kνεµµ. (8)

Положив ξν(x) = iξνe
−ikx в уравнении (7), можно

получить следующее соотношение:

ε′µν = εµν − kµξν − kνξµ. (9)

Оба этих уравнения подразумевают, что компо-
ненты тензора εµν не могут быть произвольны-
ми: они должны удовлетворять ограничениям, за-
данным уравнениями (8) и (9). Чтобы определить,
какие поляризации допустимы, рассмотрим грави-
тационную волну, движущуюся вдоль оси z, т. е.
выберем четырехмерный вектор импульса в виде
k = ωg(1, 0, 0, 1). Тогда, согласно уравнению (9),
можно выбрать функцию ξµ таким образом, чтобы
компоненты тензора поляризации ε00, ε13, ε23 и ε33
были исключены. Следовательно, останутся только
два независимых тензора поляризации для грави-
тационной волны, которые могут быть записаны в
матричной форме следующим образом:

ε(1) =
1√
2




0 0 0 0

0 0 1 0

0 1 0 0

0 0 0 0



,

ε(2) =
1√
2




0 0 0 0

0 1 0 0

0 0 −1 0

0 0 0 0



,

(10)

где коэффициент 1/
√

2 выбран так, чтобы выполня-
лось условие нормировки

√
Tr(ε · εT ) = 1.

Представление тензоров поляризации гравитацион-
ной волны в форме уравнений (10) соответствует
так называемой поперечной бесследовой (Transverse
Traceless) калибровке. При таком выборе условие по-
перечности, заданное уравнением (8), сводится к

kµεµν = 0. (11)
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С учетом того, что времениподобные компонен-
ты тензоров поляризации равны нулю, для (10) до-
пускается параметризация в сферических координа-

тах для произвольного направления вектора kg, ко-
торое задается сферическими углами θ и φ [23]:

ε(1) =
1√
2




cos2 θ cos2 φ− sin2 φ cos2 θ sinφ cosφ+ sinφ cosφ − sin θ cos θ cosφ

cos2 θ sinφ cosφ+ sinφ cosφ cos2 θ sin2 φ− cos2 φ − sin θ cos θ sinφ

− sin θ cos θ cosφ − sin θ cos θ sinφ sin2 θ


, (12)

ε(2) =
1√
2




−2 cos θ sinφ cosφ cos θ cos2 φ− cos θ sin2 φ sin θ sinφ

cos θ cos2 φ− cos θ sin2 φ 2 cos θ sinφ cosφ − sin θ cosφ

sin θ sinφ − sin θ cosφ 0


. (13)

Таким образом, в линеаризованной теории все
угловые корреляции в процессе рассеяния гравита-
ционной волны полностью определяются матрицами
двух возможных поляризаций (12), (13).

3. S-МАТРИЧНЫЙ ПОДХОД ДЛЯ
ОПИСАНИЯ РАССЕЯНИЯ ГРАВИТОНА НА

СВЯЗАННЫХ СОСТОЯНИЯХ

Выражение для сечения процесса двухфотонной
конверсии на связанном электроне может быть по-
лучено из рассмотрения элемента S-матрицы, соот-
ветствующего процессу возбуждения атомного элек-
трона гравитоном, за которым следует излучение
двух фотонов, см. рис. 1. Согласно правилам Фейн-
мана в импульсном пространстве для линеаризован-
ной теории гравитации, см. [24, 25], соответствую-
щая вершина взаимодействия квантованного грави-
тационного поля со спинорным полем задается вы-
ражением [26,27]

Γµν = − iκ
8

[(p1 + p2)µγν + γµ(p1 + p2)ν −

− 2ηµν(/p1 + /p2 − 2m)]. (14)

Здесь κ =
√

32πG, где G — гравитационная посто-
янная; γµ = (γ0, γ) — дираковские матрицы; p1 и
p2 — 4-импульсы входящей и выходящей спинорной

Рис. 1. Диаграмма Фейнмана, описывающая конверсию

налетающего гравитона (штриховая линия) в два фотона

(волнистые линии) на связанном атомном электроне в кар-

тине Фарри (двойная сплошная линия)

частиц соответственно). Взаимодействие спинорно-
го и фотонного полей задается стандартной верши-
ной −ieγµ. Учитывая закон сохранения p2 = p1 − k1
в вершине фермион–гравитон, условие поперечно-
сти (11), свойства тензора поляризации гравитона в
TT-калибровке, соответствующий диаграмме рис. 1
элемент S-матрицы в координатном представлении
можно записать в виде

Ŝ
(3)
if = (−ie)2

(
− ik

2

)∫
d4x3 d

4x2 d
4x1 ψf (x3) ×

× γµ3A∗
µ3

(x3)S(x3, x2) γµ2A∗
µ2

(x2)S(x2, x1) ×

× (−i∂ν1)ψi(x1) γµ1hµ1ν1(x1). (15)

В выражении (15) учтено, что оператор импуль-
са, входящий в Γµν , в координатном представле-
нии переходит в оператор −i∂µ; ψa(x) = ψa(r)e−iEat,
ψa(r) — решение уравнения Дирака для связанного
электрона, Ea — дираковская энергия, ψ обозначает
дираковское сопряжение, S(x1, x2) — электронный
пропагатор, Aµ(x) — волновая функция фотона в
координатном представлении [28],

Aµ(x) =
1√
2ωγ

ǫ(λγ)
µ e−ikx. (16)

В уравнении (16) k — 4-вектор импульса фотона
(ωγ ,kγ), kγ — волновой вектор фотона, ωγ = |kγ | —
энергия фотона, xµ — пространственный 4-вектор.
Для компонент 4-вектора поляризации фотона вве-
дено обозначение ǫ(λγ)

µ (λγ = 0, 1, 2, 3), где Aµ соот-
ветствует поглощенному фотону, а A∗

µ (комплексно
сопряженная функция) — испущенному фотону. В
полной аналогии с (16) волновая функция гравито-
на hµν(x) в выражении (15) записывается в виде

hµν(x) =
1√
2ωg

ε(λg)
µν e−ikx, (17)

2 ЖЭТФ, вып. 3 (9)
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где ωg = |kg| — энергия гравитона, ε(λg)
µν — компонен-

ты тензора поляризации, см. уравнения (12) и (13).
Разложение электронного пропагатора S(x1, x2) в
уравнении (15) по одноэлектронным собственным
состояниям дираковского гамильтониана для атома
водорода удобно записать следующим образом [28]:

S(x1, x2) =

=
i

2π

∞∫

−∞

dΩ e−iΩ(t1−t2)
∑

n

ψn(r1)ψn(r2)

Ω − En(1 − i0)
, (18)

где сумма по n подразумевает суммирование по все-
му дираковскому спектру для электрона в кулонов-
ском поле ядра, включая континуум.

Описание реальных фотонов также подразуме-
вает условие поперечности kµǫµ = 0, k2 = kµk

µ = 0.
Тогда для фотонной волны, распространяющейся
вдоль оси z, существуют две независимые поляри-
зации:

ǫ(1) =




0

1

0

0



, ǫ(2) =




0

0

1

0



. (19)

Для произвольного направления волнового вектора
kγ , задаваемого сферическими углами θ и φ, про-
странственная часть этих векторов поляризации мо-
жет быть найдена путем поворота оси z в направле-
нии kγ . Это приводит к следующей параметризации:

ǫ(1) =




cos θ cosφ

cos θ sinφ

− sin θ


, ǫ(2) =



− sinφ

cosφ

0


. (20)

Отметим, что два тензора поляризации гравитона,
заданные уравнениями (12) и (13), могут быть полу-
чены из выражений (20) как линейная комбинация
тензорных произведений:

ε(1) =
1√
2

(ǫ(1) ⊗ ǫ(1) − ǫ(2) ⊗ ǫ(2)), (21)

ε(2) =
1√
2

(ǫ(1) ⊗ ǫ(2) + ǫ(2) ⊗ ǫ(1)). (22)

Подставляя выражения (18), (17) и (16) в уравне-
ние (15) и проводя интегрирование по временным
переменным и частотам электронных пропагаторов,
получаем

Ŝ
(3)
if = −2πi δ(Ef − Ei + ω2 + ω1 − ωg)U

(3)
if , (23)

где введено обозначение для амплитуды процесса

U
(3)
if =

κe2

4
√

2ωgωγ1ω2

×

×
∑

n1,n2

[
〈f |αǫ

∗(λ2)
2 eik2r|n2〉〈n2|αǫ

∗(λ1)
1 eik1r|n1〉

Ef + ω2 − En2

+

+
〈f |αǫ

∗(λ1)
1 eik1r|n2〉〈n2|αǫ

∗(λ2)
2 eik2r|n1〉

Ef + ω1 − En2

]
×

×
〈n1|piαjǫ

(λg)
ij eikgr|i〉

Ei + ωg − En1

. (24)

Здесь мы опустили бесконечно малую часть в зна-
менателях уравнения (18) для краткости, а индек-
сы n1(2), i и f подразумевают набор всех квантовых
чисел, описывающих промежуточные, начальные и
конечные атомные состояния соответственно. Вто-
рой член в квадратных скобках выражения (24) воз-
никает при учете перестановок фотонных вершин
на рис. 1 между собой. Оставшиеся четыре члена,
возникающие из полного набора всех шести калиб-
ровочно-инвариантных фейнмановских диаграмм и
учитывающие также перестановки фотонных вер-
шин с гравитоном, представляют собой малые нере-
зонансные поправки к амплитуде резонансного рас-
сеяния [28, 29]. Таким образом, амплитуда (24) вы-
писана в резонасном приближении [28, 29].

Если перейти к нерелятивистскому пределу с
помощью преобразования Фолди – Вутхайзена, что
в первом порядке подразумевает ψ+αψ ≈ φ+ p̂

mφ,
где φ — решение уравнения Шредингера с соот-
ветствующим нерелятивистским собственным зна-
чением E, и учесть, что kr ≪ 1, то уравнение (24)
упрощается до

U
(3)
if =

κe2

4
√

2ωgωγ1ω2

×

×
∑

n1,n2

[
〈f |ǫ∗(λ2)

2 p|n2〉〈n2|ǫ∗(λ1)
1 p|n1〉

Ef + ω2 − En2

+

+
〈f |ǫ∗(λ1)

1 p|n2〉〈n2|ǫ∗(λ2)
2 p|n1〉

Ef + ω1 − En2

]
×

× 〈n1|ǫij pi pj |i〉
Ei + ωg − En1

. (25)

Здесь, в отличие от уравнения (24), предполагается,
что матричные элементы вычисляются уже с нере-
лятивистскими волновыми функциями и нереляти-
вистским спектром энергий.
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Поскольку нас интересует конкретный процесс
рассеяния

1s+ g → 3d→ 1s+ γ1 + γ2,

следует положить i = f = 1s и n1 = 3d. Тогда со-
гласно правилам отбора для матричных элементов
дипольного оператора немедленно следует, что раз-
решены только переходы в промежуточные состоя-
ния с n2 = np. Используя известное коммутационное
соотношение pi = i[HS , ri] и применяя условие пол-
ноты ∑

n

|n〉〈n| = 1

в матричном элементе, включающем только про-
странственные компоненты оператора ǫijpipj , урав-
нение (25) можно переписать в «форме длины» сле-
дующим образом:

U
(3)
if =

κe2ω2ω1ω
2
g

4
√

2ωgωγ1ω2

M(ω1, ω2). (26)

Здесь и далее используется обозначение для ампли-
туды процесса:

M(ω1, ω2) =
∑

n,mp,md

×

×
[
〈1s|ǫ∗(λ2)

2 r|np,mp〉〈np,mp|ǫ∗(λ1)
1 r|3d,md〉

E1s + ω2 − Enp
+

+
〈1s|ǫ∗(λ1)

1 r|np,mp〉〈np,mp|ǫ∗(λ2)
2 r|3d,md〉

E1s + ω1 − Enp

]
×

×
〈3d,md|ǫ(λg)

ij rirj |1s〉
E1s + ωg − E3d + iΓ3d

2

, (27)

где mp и md — магнитные квантовые числа состоя-
ний с p- и d-орбитальными моментами соответствен-
но. Важно отметить, что в нерелятивистском выра-
жении (25) вклад, возникающий при суммировании
по отрицательному спектру, в точности сокращает-
ся при переходе от формы скорости к «форме дли-
ны» (27) при использовании упомянутого коммута-
ционного соотношения. Подробное обсуждение со-
ответствующих преобразований можно найти в кни-
ге [30] (см. уравнение (29.37) в главе 29.8, а также
главу 35) и работах [31, 32].

Дифференциальное сечение рассеяния может
быть получено из квадрата модуля амплитуды (23)
с последующим его умножением на соответству-
ющие фазовые объемы двух излученных фотонов
d3k1

(2π)3
d3k2

(2π)3 . Если поляризации частиц в начальных и
конечных состояниях считаются неизвестными, то

также необходимо выполнить дополнительное сум-
мирование по всем возможным поляризациям каж-
дой из частиц, участвующих в рассматриваемом
процессе. Это приводит к следующему выражению
для сечения:

dσ

dω1dΩ1dΩ2
=
α2l2p
2π2

(ω1ωg)3(ωg − ω1)3 ×

×
∑

λ1,λ2,λg

|M(ω1, ωg − ω1)|2, (28)

где учтено, что κ2 = 32πG = 32πl2p и e2 = 4πα.
Если провести суммирование по поляризациям

в уравнении (28) и проекциям угловых моментов
промежуточных состояний, с использованием теоре-
мы Вигнера – Эккарта [33], а также выполнить угло-
вое интегрирование в матричных элементах, то ра-
диальная и угловая зависимости сечения рассеяния
факторизуются следующим образом:

dσ

dω1dΩ1dΩ2
=
α2l2p
2π2

(ω1ωg)3(ωg − ω1)3 ×

×
∣∣∣∣∣
∑

n

(
D1s;npDnp;1s

E1s + ω1 − Enp
+

D1s;npDnp;1s

E1s + ωg − ω1 − Enp

)∣∣∣∣∣

2

×

×
Q2

3d;1s

(E3d − E1s − ωg)2 +
Γ2
3d

4

A(θ1, φ1, θ2, φ2, θg, φg).

(29)
Множитель, определяющий корреляцию между на-
правлениями падающего гравитона и излучаемых
фотонов, дается выражением

A(θ1, φ1, θ2, φ2, θg, φg) =
1

28800

[
8 sin2 θ1 sin2 θg ×

× cos 2(φ1 − φg) + 8 sin 2θ1 sin 2θg cos(φ1 − φg) +

+ 3 cos 2(θ1 − θg) + 3 cos 2(θ1 + θg) +

+ 2 cos 2θ1 + 2 cos 2θg + 22
]
×

×
[
8 sin2 θ2 sin2 θg cos 2(φ2 − φg) +

+ 8 sin 2θ2 sin 2θg cos(φ2 − φg) +

+ 3 cos 2(θ2 − θg) + 3 cos 2(θ2 + θg) +

+ 2 cos 2θ2 + 2 cos 2θg + 22
]
, (30)

где θg, φg — сферические углы, определяющие на-
правление налетающего на атом гравитона, θi, φi
(i = 1, 2) — сферические углы, определяющие на-
правление вылета излучаемых фотонов. Суммиро-
вание по n в выражении (29) подразумевает как
суммирование как по дискретным состояниям, так
и интегрирование по импульсу непрерывных состо-
яний радиальных решений уравнения Шредингера
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для атома водорода. Дипольные и квадрупольные
радиальные матричные элементы в (29) определя-
ются следующим образом:

Dn′l′;nl =

∞∫

0

dr r3Rn′l′(r)Rnl(r), (31)

Qn′l′;nl =

∞∫

0

dr r4Rn′l′(r)Rnl(r). (32)

Структура полученного сечения рассеяния гра-
витона на атоме водорода аналогична структуре се-
чения рассеяния фотона при поглощении в линии
1s → 3d с последующим двухфотонным переизлу-
чением в распаде 3d → 1s + γ(E1) + γ(E1) [34].
Единственное отличие заключается в том, что уг-
ловая корреляция, определяемая выражением (30),
имеет иную угловую зависимость вследствие тен-
зорной структуры поляризации гравитона. Следу-
ет к тому же принять во внимание, что в экспе-
рименте по рассеянию гравитона такой переход мог
бы быть вызван также «паразитным» чернотельным
излучением, неизбежно действующим на атомную
систему. Следовательно, помимо различного углово-
го распределения в этих двух процессах важно по-
нять, до какой температуры стены предполагаемой
установки должны быть охлаждены, чтобы одно-
значно подавить такое воздействие. Оценку скоро-
сти поглощения тепловых фотонов в квадрупольном
переходе 1s − 3d, обозначаемую далее как WE2,abs

1s3d ,
следует сравнить с соответствующим поглощением
гравитонов W g

1s3d в этой же линии. Скорость погло-
щения WE2,abs

1s3d относится к скоростям спонтанных,
WE2,spon

3d1s = 594 с−1 [35], и индуцированных,WE2,ind
3d1s ,

излучений согласно соотношениям

WE2, abs
1s3d =

g1s
g3d

WE2, ind
3d1s =

=
g1s
g3d

WE2, spon
3d1s

1

e
ω3d1s
kBT − 1

, (33)

где заселенность уровня ga = 2(2la + 1), kB — по-
стоянная Больцмана, T — температура в кельви-
нах. При T = 300 K (комнатные температуры) ве-
роятность поглощения тепловых фотонов в едини-
цу времени WE2,abs

1s3d ∼ 10−200 с−1 и, следовательно,
может считаться пренебрежимо малой, поскольку
WE2,ind

3d1s ≪ W g
1s3d. С учетом этого рассеяние грави-

тонов в линии 1s − 3d более предпочтительно, чем
рассеяние тепловых фотонов в этом же переходе при
типичных комнатных температурах.

Полученные угловые зависимости (30) значи-
тельно упрощаются, если предположить, что нале-
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Рис. 2. (В цвете онлайн) Функция углового распределе-

ния A(θ1, θ2, θg = 0, φg = 0) рассеянных фотонов для

случая распространения гравитона вдоль оси z, см. выра-

жение (34)

тающий гравитон распространяется вдоль оси z, т. е.
полагая θg = 0 и φg = 0. Тогда ориентация двух
испускаемых фотонов не зависит ни от одного из
азимутальных углов φ1 и φ2, что упрощает корре-
ляционный фактор в уравнении (30) до следующего
выражения:

A(θ1, θ2, θg = 0, φg = 0) =

=
1

450
(3 + cos(2θ1))(3 + cos(2θ2)). (34)

Соответствующее графическое изображение углово-
го распределения представлено на рис. 2.

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Рассматривая атом водорода в качестве приме-
ра и применяя квантовоэлектродинамический под-
ход в сочетании с линеаризованной квантовой тео-
рией гравитации, мы получили выражения для се-
чения процесса двухфотонной конверсии и соответ-
ствующих угловых корреляций. В рассматриваемом
сценарии в качестве источника гравитонов без по-
тери общности может выступать любой массивный
астрофизический объект. В частности, в последние
годы в литературе обсуждались вопросы, связан-
ные с выбросом гравитонов из бинарных первич-
ных черных дыр (Primordial Black Holes — PBH)
в ранней Вселенной или возникающих за счет ис-
парения PBH [36]. Такие гравитоны могут вносить
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вклад в стохастический фон гравитационных волн.
При этом спектр такого излучения зависит как от
массы и спина черных дыр, так и от их красного сме-
щения [37]. То же самое относится и к ситуации, рас-
смотренной в работе [38], где исследовались возму-
щения атомов водорода гравитонами в реликтовой
плазме. В [38] гравитоны, испускаемые водородом
и гелием в ранней Вселенной в процессе рекомбина-
ции, рассматривались в качестве возможного источ-
ника гравитационных волн высокой частоты. Про-
веденные расчеты показали, что наиболее заметный
вклад дается переходом 3d − 1s однократно иони-
зированного гелия He+, который приводит к пику
в планковском распределении на частоте 1013 Гц.
Однако, как было показано авторами исследования,
соответствующая плотность энергии слишком мала
для обнаружения.

В предлагаемом здесь сценарии, когда атом во-
дорода служит детектором налетающих гравитонов,
анализ угловых корреляций в процессе неупругого
рассеяния мог бы послужить средством определе-
ния природы частицы, служащей источником воз-
буждения атома. Тем не менее практическая реа-
лизация такого детектора в лабораторных условиях
затруднена из-за крайне малого поперечного сече-
ния процесса.

Последнее обстоятельство, по всей видимости, не
кажется столь безнадежным, если применить схему
эксперимента с лазерным усилением слабого сигна-
ла, аналогичную той, что ранее обсуждалась в рабо-
тах [39–41]. Следуя [40], рассмотрим систему трех-
уровневых атомов. Предполагается, что эти атомы
находятся в специально сконструированном оптиче-
ском резонаторе, в котором имеется резонансная,
сигнальная мода на частоте перехода 1s−3d, а также
две резонансные моды на частоте перехода 3d−4p. В
отсутствие населенности на уровнях 3d и 4p две по-
следние моды вырождены по частоте и не связаны
друг с другом. При этом одна из этих двух мод (мода
накачки 3d− 4p) возбуждена, т. е. содержит сильное
монохроматическое поле накачки, задаваемое внеш-
ним источником (лазером). Вторая мода предназна-
чена для возбуждения выходного сигнала — в даль-
нейшем будем ее называть выходной (4p − 3d). В
начальном состоянии, т. е. до прихода сигнала, она
не возбуждена и никаких полей не содержит. Прин-
цип действия детектора заключается в следующем.
До прихода сигнала в сигнальную моду атом, не бу-
дучи в резонансе с полем накачки и практически с
ним не взаимодействуя, остается в основном состо-
янии 1s. После прихода сигнала на частоте ω1s3d на
уровне 3d появляется некоторая населенность. При

этом под действием сильного поля накачки начина-
ются переходы между уровнями 3d и 4p и возни-
кает осциллирующий дипольный момент на частоте
ω3d4p, который возбуждает поле в выходной моде.
Задача состоит в том, чтобы продемонстрировать,
что выходной сигнал может быть существенно боль-
ше входного, и определить характерное время воз-
растания выходного сигнала. Проведенные в рабо-
те [42] соответствующие оценки показали, что при
числе фотонов в моде накачки, равном 100, и одном
фотоне в сигнальной моде в рассматриваемой схе-
ме под влиянием слабого сигнала уровень возбуж-
дения выходной моды за время τ = 10−8 c достигает
уровня возбуждения моды накачки, и следователь-
но, имеет высокую чувствительность [43]. Эффек-
тивность такой схемы для случая, если сигнальная
мода возбуждается гравитоном, требует отдельного
рассмотрения. При этом важно отметить, что число
гравитонов в классической низкочастотной гравита-
ционной волне может быть очень большим (порядка
1036, см., например, [19]).

Несмотря на рассмотренные нами ограничения
при детектировании одиночного гравитона, стоит
подчеркнуть, что разработанный в работе подход
к описанию угловых корреляций может быть при-
менен для любой другой гипотетической тензорной
частицы со спином 2 и константой связи более вы-
сокого порядка. Несмотря на то, что сечение рассе-
яния гравитонов пропорционально квадрату план-
ковской длины, исследования такого рода продол-
жаются. В частности, недавно было предложено
увеличить чувствительность обнаружения гравито-
нов в лабораторных экспериментах, используя воз-
мущения массивного ансамбля атомов [19]. Приве-
денные в [19] оценки вероятностей поглощения гра-
витонов в различных средах дают надежду на реа-
лизацию предложенного авторами подхода.
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Вычислен интерференционный вклад в оптический кондактанс (полное пропускание) неупорядоченного

образца. Показано, что причиной подавления интерференции волн в среде являются акты рассеяния с

переворотом спиральности. Вследствие этого, при резонансном изменении сечения этого процесса, как

в случае рассеяния на частицах Ми в окрестности первой точки Керкера, спектральная зависимость

интерференционного вклада также приобретает резонансный характер. При распространении волн через

магнитоактивную среду приложенное магнитное поле не нарушает интерференции волн с заданной спи-

ральностью, но подавляет ее, если спиральность на различных участках траектории меняется. Это при-

водит к уменьшению интерференционного вклада в кондактанс с ростом магнитного поля. Аналогичное

явление — отрицательное магнитосопротивление — известно как следствие слабой локализации электро-

нов в металлах с примесями. Обнаружено, что с ростом магнитного поля изменение интерференционной

поправки к оптическому кондактансу стремится к некоторому предельному значению, зависящему от

отношения транспортной длины свободного пробега к длине рассеяния с переворотом спиральности. Об-

суждается возможность управления с помощью поля переходом к режиму сильной «андерсоновской»

локализации в квазиодномерном случае (магнитоактивный волновод).

DOI: 10.31857/S0044451024090037

1. ВВЕДЕНИЕ

Оптические аналоги мезоскопических эффектов,
наблюдаемых при транспорте электронов в твердо-
тельных структурах [1, 2], лежат в основе многих
современных достижений в манипуляции когерент-
ными световыми полями [3]. В качестве примеров,
иллюстрирующих аналогию между оптическими и
квантовыми электронными явлениями, можно ука-
зать андерсоновскую локализацию света в случай-
ных слоистых структурах [4,5], оптические таммов-
ские состояния в фотонных кристаллах [6], универ-
сальные флуктуации оптического кондактанса [7,8],
топологические эффекты в фотонных системах [9].

* E-mail: gorodn@theor.mephi.ru
** E-mail: rogozkin@theor.mephi.ru

Как известно [2], интерференция обращенных
во времени волн приводит к эффекту слабой ло-
кализации. Для электронных волн в твердом те-
ле этот эффект приводит к уменьшению проводи-
мости. При наложении внешнего магнитного поля,
которое нарушает инвариантность относительно об-
ращения времени и подавляет интерференцию, эф-
фект слабой локализации проявляется в виде от-
рицательного магнитосопротивления [2, 10, 11]. Для
электромагнитного излучения интерференция волн,
проходящих по обращенным во времени траекто-
риям, является причиной такого известного явле-
ния, как когерентное усиление обратного рассея-
ния [2, 12]. Этот эффект проявляется в виде рез-
кого пика в интенсивности света, рассеянного в на-
правлении точно назад. Наряду с когерентным об-
ратным рассеянием, интерференция обращенных во
времени волн должна приводить к оптическому ана-
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логу эффекта уменьшения электронной проводи-
мости — возникновению отрицательной поправки
к оптическому кондактансу. Он определяется как
произведение коэффициента пропускания от диф-
фузного источника на число распространяющихся
мод. Хотя оптический кондактанс обсуждался во
многих теоретических и экспериментальных рабо-
тах (см. [8, 12]) в контексте изучения его флукту-
аций в Q1D-системах (волноводах), вклад эффек-
та слабой локализации электромагнитных волн в
кондактанс до сих пор не изучен. В отличие от
электронов, для которых известны различные спо-
собы манипуляции интерференционным вкладом в
кондактанс [10, 11, 13], применительно к оптическо-
му кондактансу этот вопрос не рассматривался.

Согласно [14–17], параметрами, которые управ-
ляют интерференцией волн в среде, являются дли-
ны затухания различных поляризационных мод. Со-
ответствующие длины зависят от оптических харак-
теристик отдельных рассеивателей и приложенного
внешнего магнитного поля, если речь идет о рассеи-
вателях в магнитоактивной матрице. Существенное
влияние на интерференцию обращенных во време-
ни волн оказывают процессы деполяризации с изме-
нением спиральности [14, 15]. Поэтому сильное из-
менение интерференционного вклада в оптический
кондактанс должно происходить в окрестности пер-
вой точки Керкера в области резонансного рассея-
ния Ми, где сечение рассеяния с переворотом спи-
ральности резко меняется в зависимости от дли-
ны волны [18]. С процессами рассеяния с перево-
ротом спиральности напрямую связан и механизм
разрушения интерференции волн в магнитном по-
ле [19–22]. Влияние магнитного поля на интерфе-
ренцию обусловлено эффектом Фарадея. В отличие
от электронных волн, интерференция которых все-
гда нарушается магнитным полем, приложенное по-
ле вообще не влияет на интерференцию оптических
волн, если их спиральность не меняется [21,22]. Ме-
ханизм разрушения интерференции полем включа-
ется только из-за процесса деполяризации — рассе-
яния с переворотом спиральности. Для волн с про-
тивоположной спиральностью обусловленные маг-
нитным полем фазовые сдвиги сокращаются, а с
одинаковой — суммируются. Случайный сдвиг фаз
между интерферирующими волнами возникает из-
за изменения спиральности на различных участках
траектории.

В настоящей работе вычислен интерференцион-
ный вклад в оптический кондактанс неупорядочен-
ного образца. Расчеты проведены на основе систе-
мы уравнений диффузии для двух куперонных мод,

описывающих интерференцию обращенных во вре-
мени волн с заданной спиральностью. Чувствитель-
ность к значению длины рассеяния с переворотом
спиральности проиллюстрирована на примере ре-
зонансной спектральной зависимости интерферен-
ционного вклада в окрестности первой точки Кер-
кера. Показано, что во внешнем магнитном поле
возникает подавление интерференционного вклада
в оптический кондактанс магнитоактивного образ-
ца, аналогичное отрицательному магнитосопротив-
лению металлов с примесями. В пределе сильно-
го магнитного поля возникает эффект «насыще-
ния» — интерференционный вклад в оптический
кондактанс достигает предельной величины, кото-
рая не зависит от напряженности поля и опреде-
ляется отношением транспортной длины упругого
рассеяния к длине затухания циркулярной поляри-
зации. В случае волновода (Q1D-геометрии) интер-
ференционный вклад убывает по величине обратно
пропорционально напряженности поля и длине об-
разца L. Это позволяет сделать вывод о возможно-
сти управлять с помощью поля критической длиной
L, при которой происходит переход к режиму андер-
соновской локализации. Ряд представленных ниже
результатов был кратко изложен в [23].

2. ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ
ИНТЕРФЕРЕНЦИИ ВОЛН В

МАГНИТОАКТИВНОЙ СРЕДЕ С
РАССЕИВАЮЩИМИ ЧАСТИЦАМИ

2.1. Общие соотношения

Рассмотрим прохождение электромагнитных
волн через образец непоглощающей магнитоактив-
ной среды, в которую помещены рассеивающие
частицы. Предполагается, что его линейные разме-
ры Lx, Ly и Lz = L значительно превышают длину
l свободного пробега, Lx, Ly, L ≫ l, и выполнено
условие слабой локализации, k0l ≫ 1 (k0 — волно-
вое число). Число поперечных мод N , в которых
происходит распространение электромагнитных
волн через образец, велико,

N =
k20A
4π

≫ 1,

здесь A = LxLy — площадь поперечного сечения
образца [8].

Согласно [2, 3, 12], кондактанс (или, полное про-
пускание) образца определяется суммой коэффици-
ентов прохождения Tab, связывающих входные и вы-
ходные моды a и b соответственно,

T =
∑

a,b

Tba. (1)
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Рис. 1. a — Интерференционный вклад в кондактанс. b —

Вершина Хиками [10]. Сплошные линии соответствуют

средним функциям Грина в среде. Штриховые линии обо-

значают рассеяние на неоднородностях среды. Входящий

i и выходящий f лестничные пропагаторы содержат сум-

мирование по модам

В условиях слабой локализации, k0l ≫ 1, усред-
ненный по расположению рассеивателей интерфе-
ренционный вклад 〈δT 〉 в кондактанс определяет-
ся диаграммой, содержащей одну вершину Хиками
(см. рис. 1) [2, 10, 13]. Входящая в диаграмму сред-
няя функция Грина 〈Gik(r, r′ | h)〉 описывает рас-
пространение электромагнитных волн в магнитоак-
тивной среде между актами рассеяния. Она опреде-
ляется выражением [22,24–28]

〈Gik(r, r′ | h)〉 = 〈Gscal(|r − r′|)〉 ×

×
[
P

(+)
ik (n) e−ih(r−r′)/2 + P

(−)
ik (n) eih(r−r′)/2

]
, (2)

где 〈Gscal (|r|)〉 — скалярная функция Грина [2],
n = (r− r′)/|r− r′| и

P
(±)
ik (n) =

1

2
(δik − nink ± ieikjnj) (3)

— проекционные операторы для состояний поля с
определенной спиральностью (eikj — антисиммет-
ричный тензор). Вектор h в (2) пропорционален
напряженности приложенного магнитного поля H,
h = 2VH (V — постоянная Верде [29]).

Будем предполагать, что магнитное поле доста-
точно слабое, hl ≪ 1, и набег фазы, обусловленный
полем, происходит в результате многих актов рассе-
яния. В этом приближении можно пренебречь вли-
янием магнитного поля на амлитуду однократного
рассеяния и не учитывать поле при вычислении
вершины Хиками. Представленную на рис. 1 диа-
грамму можно вычислить, «перезамыкая» вход-
ные пропагаторы в формуле для корреляционной
функции флуктуаций интенсивности поляризован-
ного света, полученной в [16, 17]. Возникающий в
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Рис. 2. Преобразование куперона к сумме лестничных диа-

грамм
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Рис. 3. Интегральное транспортное уравнение для пропа-

гатора Γ̂

результате «перезамыкания» внутренний пропага-
тор в диаграмме (см. «петлю» на рис. 1a) — ку-
перон Ĉ = 〈Gik(r, r′ | h)G∗

jl(r1, r
′
1 | h)〉C — опи-

сывает интерференцию волн, распространяющих-
ся навстречу друг другу (т. е., по обращенным
во времени траекториям). С помощью равенства
G∗

jl(r1, r
′
1 | h) = G∗

lj(r
′
1, r1 | −h) куперон можно све-

сти к сумме лестничных диаграмм, в которых в од-
ной из функций Грина переставлены индексы и ко-
ординаты и направление магнитного поля заменено
на противоположное (см. рис. 2 и [25, 26]),

Ĉ = 〈Gik(r, r′ | h)G∗
jl(r1, r

′
1 | h)〉C =

= 〈Gik(r, r′ | h)G∗
lj(r

′
1, r1 | −h)〉L. (4)

В предположении, что последовательные акты
рассеяния происходят в волновой зоне, входящий в
(4) коррелятор 〈Gik(h)G∗

lj(−h)〉L можно записать в
представлении Вигнера,

〈Gik(r, r′ | h)G∗
lj(r1, r

′
1 | −h)〉L =

=

∫
dk

(2π)3
dk′

(2π)3
eik(r−r1)−ik′(r′−r′1) ×

× δ(k − k0)

k2
δ(k′ − k0)

k′2
, (5)

Γil,kj

(
r + r1

2
, n =

k

k0

∣∣∣∣
r′ + r′1

2
, n′ =

k′

k0

)
,

где пропагатор Γil,kj(r,n | r′,n′) подчиняется транс-
портному уравнению (см. рис. 3 и [22, 24]).

При переходе из лабораторной системы отсчета
в сопутствующую матрица Γ̂ преобразуется как

Γil,kj(r,n | r′,n′) =
∑

α,β,γ,δ

e
(α)
i (n)

(
e
(β)
l (n)

)∗
,

Γαβ,γδ(r,n | r′,n′) e
(γ)
k (n′)

(
e
(δ)
j (n′)

)∗
, (6)
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где векторы e
(α)
i (n) — единичные векторы поляриза-

ции в сопутствующей системе координат в линейном
или циркулярном базисе. Например, в циркулярном
базисе, образованном тройкой векторов

n = (sin θ cosϕ, sin θ sinϕ, cos θ),

e(±)(n) = (∂n/∂θ ∓ i[n× ∂n/∂θ])/
√

2,

индексы α, β, γ, δ принимают значения ±1 (см., на-
пример, [30]).

Как известно (см., например, [10, 13]), величина
интерференционной поправки в 3D-случае опреде-
ляется траекториями распространения волн длиной
меньше или порядка ltr . При этом наблюдаемой яв-
ляется не она сама, а ее изменение в зависимости от
факторов, ограничивающих длину траекторий ин-
терферирующих волн. Это изменение определяет-
ся длинными траекториями, и, соответственно, мед-
ленно затухающими на масштабе транспортной дли-
ны ltr модами. Медленно затухающими в рассеива-
ющей среде могут быть только циркулярно поляри-
зованные моды [14,22,31,32]. Линейная поляризация
всегда затухает на масштабах порядка ltr [14,31,32].
С учетом сказанного оставим в (6) только слага-
емые, отвечающие двум циркулярно поляризован-
ным модам с заданной спиральностью. Для этого в
сумме (6) нужно сохранить слагаемые с α = β и
γ = δ [22]. Тогда вместо (6) получаем

Γil,kj(r,n | r′,n′) =

=
∑

α,β

P
(α)
il (n) Γαβ(r,n | r′,n′)P

(β)
jk (n′), (7)

где
P

(α)
il (n) = e

(α)
i (n)

(
e
(α)
l (n)

)∗

— проекционные операторы (3).
В случае распространения электромагнитных

волн через толстый (L ≫ ltr ) образец, как и и
для электронов [2,10,11,13], при вычислении входя-
щих и выходящих лестничных пропагаторов в диа-
грамме, показанной на рис. 1a, можно воспользо-
ваться стандартным диффузионным приближени-
ем (см., например, [16, 17]). В результате, в двух-
модовом приближении (7) для интерференционного
вклада в кондактанс приходим к выражению

〈δT (h)〉 = −2

3

(
1

4π

)2 (
ltr
L

)2
×

× n0

∫
dr

∫
dn dn′ (1 − (nn′)) ×

×
[
Sp â(n,n′) Γ̂(r,n′ | r,−n)

]
, (8)

где n0 — число рассеивателей в единице объема.

Матрица aαβ выражается через матрицу од-
нократного рассеяния dik,jl [30] с помощью
соотношения [22]

aαβ(n,n′) = P
(α)
il (n) dil,kj(n,n′)P

(β)
jk (n′). (9)

Для сферически-симметричных рассеивателей мат-
рица aαβ имеет вид

aαβ(nn′) =

(
a+(nn′) a−(nn′)

a−(nn′) a+(nn′)

)
, (10)

где a±(nn′) выражаются через амплитуды одно-
кратного рассеяния ко- и кросс-поляризованных
волн, A‖ и A⊥, a±(nn′) = |A‖ ±A⊥|2/4.

Входящий в (8) пропагатор Γ̂(c) подчиняется
транспортному уравнению [22]

{[
n
∂

∂r
+ σ

]
δαγ + i(nh)(σ̂z)αγ

}
Γγβ(r,n | r′,n′) =

= n0

∫
dn′′ aαγ(n,n′′) Γγβ(r,n′′ | r′,n′) +

+ δαβ δ(r− r′) δ(n− n′), (11)

где σ — коэффициент рассеяния; σ̂z — z-матрица
Паули. Среда предполагается непоглощающей.

В отсутствие магнитного поля система уравне-
ний для пропагаторов Γ±± и Γ±∓, которые описы-
вают интерференцию волн с определенной спираль-
ностью, может быть сведена к уравнениям для пер-
вого (интенсивности) I и четвертого V параметров
Стокса циркулярно поляризованного света. В этом
случае пропагаторы Γ±± и Γ±∓ связаны с парамет-
рами Стокса I и V соотношениями

Γ++ = Γ−− = (I + V )/2,

Γ+− = Γ−+ = (I − V )/2.

Если определить интенсивности волн с заданной
спиральностью как

I± = (I ± V )/2,

то их связь с параметрами Стокса I и V можно за-
писать в виде линейного преобразования

(
I+

I−

)
=

1

2

(
1 1

1 −1

)(
I

V

)
. (12)

В условиях магнитооптического эффекта систе-
ма уравнений (11) уже не может быть сведена к
уравнениям для параметров Стокса, и поэтому со-
ответствующие величины Γ±± и Γ∓± в магнитном
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поле не могут быть выражены через первый и чет-
вертый параметры Стокса. Однако для удобства мы
сохраним обозначения I и V для линейных комбина-
ций этих величин. С помощью преобразования (12)
уравнение (11) преобразуется к виду
(
n ∂

∂r + σ inh

inh n ∂
∂r + σ

)
×

×
(
I(r,n | r′,n′) IV (r,n | r′,n′)

VI(r,n | r′,n′) V (r,n | r′,n′)

)
=

= n0

∫
dn1

(
a1(nn1) 0

0 a2(nn1)

)
×

×
(
I(r,n1 | r′,n′) IV (r,n1 | r′,n′)

VI(r,n1 | r′,n′) V (r,n1 | r′,n′)

)
+

+

(
1 0

0 1

)
δ(n− n′) δ(r− r′), (13)

где

a1(nn) = (|A‖|2 + |A⊥|2)/2,

a2(nn) = ReA‖A
∗
⊥

— дифференциальные сечения рассеяния, входящие
в транспортные уравнения для интенсивности и чет-
вертого параметра Стокса [30, 33].

Недиагональные элементы в уравнении (13)
появляются из-за эффекта Фарадея. В отсутствие
магнитного поля система (13) распадается на
два независимых транспортных уравнения для I

и V [14, 15, 18].

2.2. Диффузионное приближение

В предположении, что входящие в (13) моды
затухают на пространственных масштабах, превы-
шающих ltr , преобразуем систему уравнений (13)
к диффузионному виду. В диффузионном прибли-
жении в разложении входящих в (13) пропагато-
ров по сферическим гармоникам следует оставить
два первых слагаемых. Например, для I имеем (см.,
например, [2])

I(r,n | r′,n′) =

=
1

(4π)2
[I(r, r′) + 3(n− n′)J(r, r′)], (14)

где
I(r, r′) =

∫
dn dn′ I(r,n | r′,n′)

— пропагатор плотности, J(r, r′) — соответствую-
щий ток (плотность потока). Аналогичные разло-
жения справедливы и для других пропагаторов,

V (r,n|r′,n′), IV (r,n|r′,n′) и VI(r,n|r′,n′), входящих
в систему уравнений (13).

Подставляя диффузионные формулы для вели-
чин I и V в (8), получаем оптический кондактанс в
двухмодовом приближении:

〈δT (h)〉 =

= −2

3

l2tr
L2

∫
dr
[
σtr I(r, r) + σ

(2)
tr V (r, r)

]
, (15)

где

σtr = n0

∫
dn′ (1 − (nn′)) a1(nn′),

σ
(2)
tr = n0

∫
dn′ (1 − (nn′)) a2(nn′)

— транспортные коэффициенты рассеяния для ин-
тенсивности и четвертого параметра Стокса. Фор-
мула (15) переходит в соответствующий резуль-
тат [23] в условиях медленного затухания циркуляр-
ной поляризации (σtr − σ

(2)
tr ≪ σtr ), а также и при

сильной деполяризации (I ≫ V ).
Пропагаторы плотности I(r, r′) и V (r, r′), вхо-

дящие в (15), подчиняются системе диффузионных
уравнений

 σ

(V )
tr ∆ − σtrh

2 i
(
σtr + σ

(V )
tr

)
(h∇)

i
(
σtr + σ

(V )
tr

)
(h∇) σtr∆ − σ

(V )
tr h2 − 3σdepσ

(V )
tr σtr


×

×
(
I(r, r′) IV (r, r′)

VI(r, r′) V (r, r′)

)
=

= −3σtr σ
(V )
tr δ(r− r′)

(
1 0

0 1

)
, (16)

где

σ
(V )
tr = σ

(2)
tr + σdep ,

σdep = n0

∫
dn′

(
a1(nn′) − a2(nn′)

)

— коэффициент деполяризации циркулярно поля-
ризованного света [14, 18, 32]. Коэффициент рассея-
ния с переворотом спиральности в два раза меньше,
σdep/2. Система уравнений (16) является обобщени-
ем независимых уравнений диффузии для I и V в
отсутствие магнитного поля [14, 15].

При относительно слабом магнитном поле,
h≪ 1/lcirc, где

lcirc =

√
3σdepσ

(V )
tr (17)

— длина затухания циркулярной поляризации, вли-
яние поля на интерференцию происходит на рассто-
яниях |r− r′|, превышающих lcirc [14, 15, 32]. В этой
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ситуации основной вклад в зависящую от магнит-
ного поля часть интерференционной поправки (15)
будет давать выживающая при больших |r − r′| ве-
личина I(r, r′). Мода V (r, r′) затухает на масштабе
lcirc и не зависит от магнитного поля. Уравнение для
моды V в рассматриваемом случае сводится к урав-
нению диффузии в отсутствие магнитного поля. В
уравнении (16) для моды I слагаемым, пропорцио-
нальным VI , можно пренебречь (см. Приложение).
В результате, это уравнение приобретает вид

[
∇2 − σtr

σ
(V )
tr

h2

]
I(r, r′) = −3σtr δ(r− r′). (18)

В условиях медленного затухания циркулярной
поляризации [14,18,34,35] разница между входящи-
ми в (13) сечениями a1(nn′) и a2(nn′) мала и, как
следствие,

σdep ≪ σtr , σtr − σ
(2)
tr ≪ σtr , lcirc ≫ ltr .

При сильной деполяризации, σdep ∼ σtr , мода V
затухает на масштабах порядка транспортной дли-
ны ltr . Например, в условиях рэлеевского рассеяния
(σdep = σ, σtr = σ, σ(2)

tr = −σ/2 [22]) длина затухания
моды V составляет 1.176 l [32]. При рассеянии на час-
тицах Ми в окрестности второй точки Керкера [18],
когда преобладает рассеяние в заднюю полусферу
(σdep = 2σ, σtr = 3σ/2, σ(2)

tr = −σtr ) соответству-
ющая длина равна 1.038 l. В рассматриваемом слу-
чае применять диффузионное разложение для моды
V нельзя, и поэтому систему уравнений (16) мож-
но использовать только для анализа качественной
картины интерференции электромагнитных волн в
магнитооптической среде [22, 24]. В этой ситуа-
ции вклад I в интерференционную поправку по-
прежнему будет определяться первым слагаемым
в (15), а для вычисления вклада V следует исполь-
зовать более общую формулу (8). Существенно, что
вклад V при σdep ∼ σtr будет определяться коротки-
ми траекториями (длиной меньше или порядка ltr ),
и в условиях относительно слабого магнитного по-
ля, h ≪ 1/ltr , не будет зависеть от h. В условиях
сильной деполяризации из системы (13) следует от-
дельное диффузионное уравнение для моды I (см.
Приложение)

(
∇2 − σtr

σ
h2
)
I(r, r′) = −3σtr δ(r− r′). (19)

Изменение режима затухания циркулярной поляри-
зации отражается на значении коэффициента перед
h2 в уравнении (19) по сравнению с (18).

3. ИНТЕРФЕРЕНЦИОННАЯ ПОПРАВКА В
ОТСУТСТВИЕ МАГНИТНОГО ПОЛЯ

Вычислим интерференционную поправку 〈δT 〉 к
кондактансу плоского слоя, Lx, Ly ≫ L ≫ ltr , в от-
сутствие поля, h = 0. Как известно [2, 10, 13], глав-
ный вклад в 〈δT 〉 в 3D-случае дают малые рассто-
яния, меньше или порядка транспортной длины ltr .
Но наблюдаемой на опыте является не сама интер-
ференционная поправка, а вклад в нее длинных тра-
екторий, чувствительных к фактору, разрушающе-
му интерференцию. В рассматриваемом случае этим
фактором является деполяризация, вызванная рас-
сеянием с изменением спиральности.

Проанализируем, как изменяется интерференци-
онная поправка 〈δT 〉 в зависимости от σdep . Влияние
процесса деполяризации на вклад длинных траекто-
рий в 〈δT 〉 определяется разностью

〈δT (σdep)〉 = 〈δT 〉V − 〈δT 〉I =

= −2

3

l2tr
L2

∫
dr
[
σ
(2)
tr V (r, r) − σtr I(r, r)

]
. (20)

В отсутствие рассеяния с переворотом спирально-
сти V = I, σ(2)

tr = σtr и выражение (20) обращается
в нуль.

В эксперименте зависимость 〈δT 〉 от σdep мож-
но наблюдать при рассеянии света на частицах Ми
в резонансной спектральной области в окрестности
первой точки Керкера [18, 36], где различие между
дифференциальными сечениями рассеяния a1 и a2,
входящими в уравнения (16), минимально. Положе-
ние первой точки Керкера определяется условием
λ ≈ 2.29na, где λ — длина волны света, n и a — по-
казатель преломления и радиус частицы [18,36, 37].
В этом случае в узком спектральном диапазоне се-
чение рассеяния с переворотом спиральности может
меняться в сотни раз (при этом транспортное се-
чение остается практически неизменным). В самой
точке Керкера циркулярная поляризация затухает
на масштабах, намного превышающих транспорт-
ную длину [18, 36].

В отсутствие магнитного поля уравнения в си-
стеме (16) становятся независимыми:

∆I(r, r′) = −3σtr δ(r− r′),

[
∆ − 3σdepσ

(V )
tr

]
V (r, r′) = −3σ

(V )
tr δ(r− r′).

(21)

Решение диффузионного уравнения для фурье-ком-
поненты V по параллельным границам слоя пере-
менным определяется выражением
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Рис. 4. Спектральная зависимость интерференционной по-

правки к кондактансу в окрестности первой точки Керке-

ра (показано изменение 〈δT 〉 относительно значения при

k0a = 0.9). Частицы Si, показатель преломления и радиус

частиц n = 3.5 и 0.2мкм соответственно. Расчеты прове-

дены по формулам (23) (верхняя кривая) и (24) (нижняя

кривая, L/ltr = 10). На вставке показана спектральная за-

висимость σdep

V (z, z | q) =
3

γltr

sh γz sh γ(L− z)

sh γL
, (22)

γ =
√
q2 + 1/l2circ.

Аналогичное выражение для I(z, z | q) следует из
(22) при γ = q.

Подстановка решения (22) в формулу (20) дает
для относительного изменения интерференционной
поправки выражение

〈δT (σdep)〉 =
1

2π

A
Llcirc

. (23)

В (23) предполагается, что

σtr − σ
(2)
tr ≪ σtr .

Отметим, что в отличие от резонансной спектраль-
ной зависимости σdep , значения транспортных ко-
эффициентов в окрестности первой точки Керкера
практически не меняются. Результат (23) справед-
лив в пределе L≫ lcirc. Его можно также получить,
если при вычислении V сразу пренебречь ограни-
ченностью образца и воспользоваться решением в
приближении бесконечной среды.

Учет конечного значения L несколько усложня-
ет выражение для интерференционного вклада в
кондактанс

〈δT (σdep)〉 =
1

2π

A
L2

ln

(
sh(L/lcirc)

(L/lcirc)

)
. (24)

Спектральная зависимость 〈δT 〉, рассчитан-
ная по формулам (23) и (24), показана на рис. 4.
Значение входящей в (23) и (24) длины lcirc рас-
считывались по теории Ми [38]. Как следует из
результатов расчета, резонансная зависимость σdep
напрямую сказывается на поведении интерферен-
ционного вклада в кондактанс. Учет конечной
толщины образца приводит только к уменьшению
амплитуды пика.

4. ИНТЕРФЕРЕНЦИЯ ВОЛН В
МАГНИТОАКТИВНОЙ СРЕДЕ

Перейдем к анализу зависимости величины ин-
терференционного вклада в оптический кондактанс
от магнитного поля. Как и в предыдущем разделе,
рассматриваем образец в виде плоского слоя и пред-
полагаем, что Lx, Ly ≫ L≫ ltr .

В отсутствие деполяризации (σdep = 0, σ(2)
tr =

= σtr ) системы уравнений для пар величин I, VI и
V , IV в (16) совпадают друг с другом. Магнитное
поле в уравнениях для линейных комбинаций I±VI
и V ± IV может быть исключено преобразованием

I(r, r′;h) ± VI(r, r′;h) = exp(∓ih(r− r)′)F (r, r′),

V (r, r′;h) ± IV (r, r′;h) = exp(∓ih(r− r)′)F (r, r′).

Поэтому входящие в (15) значения I (r, r′;h) и
V (r, r′;h) при совпадающих аргументах не зависят
от магнитного поля. Таким образом, в отсутствие
деполяризации магнитное поле не влияет на вели-
чину интерференционного вклада в кондактанс.

Зависимость интерференционной поправки к
кондактансу от магнитного поля возникает только
за счет деполяризующих столкновений, которые
меняют спиральность на различных участках
траекторий распространения волн.

Рассмотрим случай относительно сильного маг-
нитного поля, 1/L ≪ h ≪ 1/ltr , когда при вы-
числении пропагаторов I и V можно считать среду
неограниченной, но применимо приближение диф-
фузии (см. систему уравнений (16)). В этой ситу-
ации интерференционный вклад 〈δT 〉 не зависит
от направления поля. Ориентационная зависимость
проявляется только при h 6 1/L, когда сказываются
эффекты, обусловленные ограниченностью образца.
Однако при h 6 1/L влияние поля на изменение ин-
терференционной поправки незначительно.

При h ≫ 1/L, раскладывая решение системы
уравнений (16) в интеграл Фурье, из формулы (15)
получаем
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〈δT (h)〉 = − A
4π3L

×

×
∫

Φ2(Q) dQ

Φ2(Q) − 4(Qh)2


 1

Q2 +
(
σtr/σ

(V )
tr

)
h2

+

+
σ
(2)
tr σ

(V )
tr

σ2
tr

1

Q2 +
(
σ
(V )
tr /σtr

)
h2 + 1/l2circ


, (25)

где

Φ2(Q) =
4σtrσ

(V )
tr(

σtr + σ
(V )
tr

)2 ×

×
(
Q2 +

σtr

σ
(V )
tr

h2

)(
Q2 +

σ
(V )
tr

σtr
h2 +

1

l2circ

)
. (26)

Как известно [2, 10, 13], в 3D-случае сама интер-
ференционная поправка в диффузионном прибли-
жении расходится (каждый из вкладов в формуле
(25) является расходящейся величиной при больших
Q). Наблюдаемым является относительное измене-
ние интерференционной поправки в зависимости от
магнитного поля,

〈δT (h)〉 − 〈δT (h = 0)〉.
Интегрируя (25) по направлению вектора Q, эту ве-
личину можно представить в виде

〈δT (h)〉 − 〈δT (h = 0)〉 = − A
π2L

∞∫

0

Q2 dQ ×

×






 1

Q2 +
(
σtr/σ

(V )
tr

)
h2

×

×
(

Φ(Q)

4Qh
ln

Φ(Q) + 2Qh

Φ(Q) − 2Qh

)
− 1

Q2


+

+
σ
(2)
tr σ

(V )
tr

σ2
tr


 1

Q2 +
(
σ
(V )
tr /σtr

)
h2 + 1/l2circ

×

×
(

Φ(Q)

4Qh
ln

Φ(Q) + 2Qh

Φ(Q) − 2Qh

)
− 1

Q2 + 1/l2circ





. (27)

В условиях эффекта «сохранения» циркулярной
поляризации,

σdep ≪ σtr

(заметим, что в этом случае σtr − σ
(V )
tr ≪ σtr ), в за-

висимости 〈δT 〉 от h можно выделить два участка.
При h ≪ 1/lcirc величина 〈δT 〉 линейно меняется с
магнитным полем h:

〈δT (h)〉 − 〈δT (h = 0)〉 =
1

2π

Ah
L
. (28)

В формулу (28) дает вклад только первое слагае-
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Рис. 5. Изменение интерференционного вклада

〈δT (h)〉 − 〈δT (h = 0)〉 в оптический кондактанс с

ростом магнитного поля. От нижней к верхней кривым —

в условиях эффекта медленного затухания циркулярной

поляризации (σtr/σdep = 10), рэлеевского рассеяния

(σtr/σdep = 1) и во второй точке Керкера (σtr/σdep = 0.75)

мое в (15) и, соответственно, в (27). В этом случае
интерференционная поправка

〈δT (h)〉 − 〈δT (h = 0)〉
определяется длинными превышающими lcirc траек-
ториями, и мода I определяется уравнением (18).

При h > 1/lcirc интерференционный вклад
〈δT 〉 выходит на плато (см. рис. 5) и стремится к
значению

〈δT (h)〉 − 〈δT (h = 0)〉 =

√
2 − 1

2π

A
Llcirc

. (29)

Выход на плато зависимости 〈δT (h)〉 − 〈δT (h = 0)〉
от магнитного поля можно объяснить уменьшени-
ем вероятности деполяризующих столкновений на
длине h−1 с ростом поля. В условиях «сохранения»
циркулярной поляризации (σdep ≪ σtr , σ

(V )
tr = σtr )

интеграл в формуле (25) принимает вид
∫
dQ

Q2 + h2 + 1/(2l2circ)

(Q2 + h2 + 1/(2l2circ))2 − 4(Qh)2 − 1/(4l4circ)
.

(30)
В сильном поле, h≫ 1/lcirc, в пренебрежении слага-
емым 1/l4circ в знаменателе (30) это выражение мож-
но записать как

1

2

∫
dQ

[
1

(Q− h)2 + 1/(2l2circ)
+

+
1

(Q + h)2 + 1/(2l2circ)

]
. (31)

Поле h исключается из (31) сдвигом в переменной
интегрирования Q, и интерференционный вклад в
кондактанс перестает зависеть от магнитного поля.
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В отсутствие эффекта сохранения циркулярной
поляризации, σdep ∼ σtr (например, в случае рэле-
евского рассеяния или в окрестности второй точ-
ки Керкера), зависящая от магнитного поля часть
интерференционной поправки определяется только
первым слагаемым в выражении (15), и, соответ-
ственно, решением уравнения (19). Наклон в линей-
ной зависимости 〈δT (h)〉 − 〈δT (h = 0)〉 от h при
h ≪ 1/ltr меняется по сравнению с (29) из-за из-
менения коэффициента перед h2 в уравнении (19),

〈δT (h)〉 − 〈δT (h = 0)〉 =
1

2π

Ah
L

√
σtr
σ
. (32)

Мода V не вносит вклада в линейную зависимость
(32) от магнитного поля. В сильных магнитных по-
лях, h > 1/ltr , диффузионное описание теряет свою
применимость.

5. ОПТИЧЕСКИЙ КОНДАКТАНС
ВОЛНОВОДА

Помимо плоского слоя, другим часто исполь-
зуемым в исследованиях видом образцов является
волновод с рассеивающими неоднородностями [39,
40]. При распространении электромагнитных волн
в волноводе, Lx, Ly ≪ L (Q1D-геометрия), ситуа-
ция меняется. В этом случае, если не рассматривать
волновод со специально подобранным поперечным
профилем показателя преломления, эффект сохра-
нения циркулярной поляризации подавляется. При
каждом отражении от боковых границ волновода
знак циркулярной поляризации меняется на проти-
воположный [41]. Основной вклад в интерференци-
онную поправку (15) будет давать выживающая при
больших L величина I(r, r′), которая в отсутствие
магнитного поля соответствует скалярной моде —
интенсивности. Мода V (r, r′) затухает на масштабе
min(Lx, Ly, lcirc), и ее вклад оказывается малой ве-
личиной. В этой ситуации в уравнении для моды I

слагаемым, пропорциональным VI (см. (16)), мож-
но пренебречь (см. Приложение), и мы приходим к
уравнению (18). Для волновода уравнение (18) сле-
дует дополнить граничными условиями

∂

∂x
I(r, r′)

∣∣∣∣
x=±Lx/2

= 0,

∂

∂y
I(r, r′)

∣∣∣∣
y=±Ly/2

= 0

(33)

на боковых поверхностях волновода и

I(r, r′)|z=0,L = 0 (34)

на входном и выходном сечениях волновода.

Уравнение (18) справедливо в случае, когда мо-
ды I и VI распространяются в режиме диффузии.
В условиях сильной деполяризации, когда затуха-
ние циркулярной поляризации происходит на мас-
штабах порядка длины свободного пробега l, вместо
уравнения (18) следует использовать уравнение (19)
(см. Приложение). Уменьшение длины деполяриза-
ции отражается на значении коэффициента перед h2

в уравнении для I.
Решение уравнения (18) с граничными услови-

ями (33) можно искать в виде разложения по соб-
ственным модам cos qxnx cos qymy, где

qxn = (2πn/Lx), qym = (2πm/Ly),

n, m = 0,±1,±2, . . .

Тогда формула (15) преобразуется следующим
образом:

〈δT (h)〉 = −2

3

ltr
L2



∑

q

L∫

0

dz Iq(z, z)


, (35)

где Iq(z, z′) — коэффициенты разложения величины
I(r, r′) по собственным поперечным модам волново-
да. Из решения уравнения (18) с граничным усло-
вием (34) для них можно получить выражение

Iq(z, z′) =
3

γltr

sh γz sh(γ(L− z))

sh γL
, (36)

где

γ2 = q2 + h̃2, h̃ =

√
σtr

σ
(V )
tr

h. (37)

В условиях сильной деполяризации меняется только
коэффициент пропорциональности между h̃ и h

(см. (19)).
В Q1D-геометрии (L ≫ Lx, Ly) мода с q = 0 ха-

рактеризуется наименьшим затуханием. Оставляя в
(35) только слагаемое с q = 0, для интерференцион-
ного вклада в кондактанс получаем

〈δT (h)〉 = − 1

(h̃L)

[
cth(h̃L) − 1

h̃L

]
. (38)

В пределе h = 0 из (38) следует известный
результат [42] для интерференционного вклада в
кондактанс скалярных волн 〈δT 〉 = −1/3. С ростом
магнитного поля величина интерференционной по-
правки монотонно уменьшается. При больших h ве-
личина 〈δT 〉 убывает как −1/h̃L. Изменение 〈δT 〉 с
ростом поля качественно напоминает поведение ин-
терференционной поправки к электронному кондак-
тансу [10, 11], однако соответствующие функцио-
нальные зависимости различаются.
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Полученные выше результаты относятся к слу-
чаю волновода с достаточно большим поперечным
сечением, l ≪

√
A, когда выполнены условия пе-

рехода от системы транспортных уравнений (13) к
уравнению (18) (или (19), см. Приложение).

Ситуация меняется в волноводе с малым сечени-
ем, l ≫

√
A. Можно считать, что циркулярно по-

ляризованная мода распространяется в баллисти-
ческим режиме и разрушается при отражении от
границ на масштабах порядка

√
A. В этом прибли-

жении приходим к диффузионному уравнению для
I, аналогичному (18) (или (19)), но с дополнитель-
ным множителем, пропорциональным

√
A/ltr перед

h2. В случае волновода с круговым сечением соот-
ветствующий численный коэффициент меняется от
8
√
π в продольном поле до 4

√
π — в поперечном.

По мере уменьшения сечения волновода влияние
магнитного поля на значение интерференционной
поправки уменьшается. Длина, на которой проис-
ходит разрушение интерференции, растет с умень-

шением A как
(
l
1/2
tr /A1/4

)
(1/h). Поскольку приме-

нимость использованного в работе диффузионного
рассмотрения для I ограничена полями h < 1/ltr ,
то указанная длина всегда превышает

(
l
3/2
tr /A1/4

)
.

Чтобы наблюдать влияние магнитного поля на ин-
терференцию, это значение не должно быть боль-
ше, чем длина локализации lloc = N ltr ∼ ltrA/λ2.
Поэтому приведенные выше результаты ограниче-
ны условием на сечение волновода A > λ2(ltr/λ)2/5.
В рассматриваемом случае в пределе слабой лока-
лизации λ ≪ ltr волновод можно считать много-
модовым.

6. ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

Проанализируем, как меняется интерференцион-
ный вклад в оптический кондактанс в зависимости
от отношения σdep/σtr и напряженности магнитного
поля.

В отсутствие магнитного поля (h = 0) от-
рицательная интерференционная поправка 〈δT 〉 к
кондактансу максимальна по величине в пределе,
когда вообще нет деполяризации (т. е. нет переме-
шивания поляризаций из-за рассеяния, и I = V в
(15)). В этом случае

〈δT 〉 = 2
〈
δT (sc)

〉
,

где
〈
δT (sc)

〉
< 0 — соответствующий результат в

приближении скалярных волн. В наибольшей сте-
пени описанной выше предельной ситуации соответ-
ствует рассеяние света на ансамбле частиц Ми в
окрестности первой точки Керкера (λ = 2.29na, где

λ — длина волны света, a и n — радиус и показатель
преломления частицы) [18,36,37]. В этом случае для
частиц с большим показателем преломления сечение
рассеяния с переворотом спиральности может быть
на два порядка меньше, чем транспортное сечение
рассеяния [18, 36]. Учет малой, но конечной вели-
чины σdep приводит к отклонению 〈δT 〉 от 2

〈
δT (sc)

〉
.

В условиях редких столкновений с переворотом спи-
ральности (σdep ≪ σtr ) интерференционный вклад
в оптический кондактанс приобретает дополнитель-
ное слагаемое (см. (23))

〈δT 〉 = 2
〈
δT (sc)

〉
+

1

2π

A
Llcirc

. (39)

Отклонение от 2
〈
δT (sc)

〉
в (39) определяется вторым

слагаемым выражения (15), которое резко возраста-
ет по мере удаления от первой точки Керкера. Ре-
зонансное поведение σdep напрямую отражается на
величине интерференционной поправки (см. рис. 4).

В случае сильной деполяризации волн, когда из-
менение спиральности происходит при каждом рас-
сеянии, 〈δT 〉 =

〈
δT (sc)

〉
(это следует непосредствен-

но из формулы (15), если пренебречь вкладом V ).
Если не было бы рассеяния волн с изменени-

ем спиральности, то при наложении магнитного по-
ля интерференционный вклад в оптический кондак-
танс остался бы неизменным, 〈δT 〉 = 2

〈
δT (sc)

〉
. Это

связано с тем, что в этом случае магнитное поле
удается исключить из уравнения (16) и, соответ-
ственно, формулы (15) (см. раздел 4). Деполяри-
зация включает влияние магнитного поля на вели-
чину 〈δT 〉. В условиях медленной деполяризации
(σdep ≪ σtr ) изменение интерференционного вкла-
да с ростом магнитного поля описывается выраже-
ниями (28), (29), и при h ≫ 1/lcirc величина 〈δT 〉
стремится к значению

〈δT 〉 = 2
〈
δT (sc)

〉
+

1√
2π

A
Llcirc

, (40)

т. е. отличие 〈δT 〉 от 2〈δT (sc)〉 меняется при измене-
нии поля h от нуля до больших значений приблизи-
тельно в полтора раза.

Насыщение зависимости интерференционной по-
правки от h с ростом магнитного поля можно объ-
яснить уменьшением вероятности деполяризующих
столкновений на длине h−1. До первого акта рассе-
яния с переворотом спиральности моды I и V успе-
вают сильно перемешаться и происходит «гибриди-
зация» мод I и V . Выживают только две моды с
заданной спиральностью, I + VI и V + IV , которые
характеризуются длиной затухания в

√
2 раз боль-

ше, чем затухание моды V в отсутствие магнитного
поля (см. выражение (31)).

3 ЖЭТФ, вып. 3 (9)
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При сильной деполяризации интерференцион-
ный вклад в кондактанс с ростом напряженности
магнитного поля стремится к нулю. В условиях диф-
фузии волн через Q1D-образец (волновод) реализу-
ется именно этот случай. При быстром затухании
моды V основной вклад в (15) дает интенсивность
I. Согласно (35), переход к Q1D-геометрии происхо-
дит, когда в (35) преобладающим становится слага-
емое с q = 0. В отсутствие магнитного поля вклад в
(35) от ненулевых гармоник можно оценить как

〈
δT (sc)

〉
= −2

3

Altr
L2

∫
dq

(2π)2

L∫

0

dz Iq(z, z) ∼ − A
ltrL

,

(41)

где учтено, что интеграл по q обрезается на
значениях q ∼ 1/ltr . Требование малости (41)
по сравнению с вкладом от нулевой гармони-
ки
〈
δT (sc)

〉
q=0

= −1/3 [42] приводит к неравенству
A ≪ ltrL, т. е. площадь поперечного сечения образ-
ца должна быть меньше, чем средний квадрат по-
перечного смещения светового луча при диффузии
в слое среды толщиной L.

Следует отметить, что усредненный по поло-
жению рассеивателей кондактанс в диффузионном
приближении в первом по 1/k0ltr порядке равен

〈T 〉 =
8

3

N ltr
L

(см., например, [8,17]). Интерференционная поправ-
ка к кондактансу 〈δT 〉 имеет порядок

〈δT 〉 ∼ 1

(k0ltr )2
N ltr
L

,

пока не наступил переход к Q1D-геометрии. В этой
геометрии в отсутствие магнитного поля 〈δT 〉 =

= −1/3. Поэтому в длинном, L ∼ lloc = N ltr [42],
волноводе, когда 〈T 〉 становится порядка 〈δT 〉, про-
исходит переход к режиму андерсоновской лока-
лизации. Поскольку интерференционная поправка
〈δT 〉 в присутствии магнитного поля в Q1D-случае
убывает с ростом L как 1/L (см. (38)), то пере-
ход к режиму андерсоновской локализации при
h̃ > hc ∼ 1/N ltr должен нарушаться. Из-за разру-
шения интерференции обращенных во времени волн
длина локализации должна увеличиваться (см., на-
пример, [42]). В многомодовом оптоволокне (N ≫ 1)
критическое значение магнитного поля hc оказыва-
ется намного меньше, чем то, которое приводит к
заметному эффекту в когерентном обратном рас-
сеянии от фарадеевской среды [19, 22]. При транс-
порте электронов в Q1D-системах (проволоках)

наблюдать подобный эффект трудно, поскольку при
увеличении L происходит разрушение когерентно-
сти электронных волн из-за неупругих взаимодей-
ствий, температуры и других факторов [11, 13].

В заключение рассмотрим условия, при которых
возможно экспериментальное наблюдение интерфе-
ренционного вклада в кондактанс. Наиболее про-
стой выглядит схема измерения полного коэффи-
циента прохождения через волновод с рассеиваю-
щими неоднородностями. Будем считать, что чув-
ствительность измерений позволяет регистрировать
относительное изменение коэффициента прохожде-
ния порядка одного процента. Поскольку в Q1D-ге-
ометрии интерференционная поправка меняется от
значения −1/3 до нуля (при наложении магнитно-
го поля), то это накладывает требование на величи-
ну 〈T 〉, которая не должна быть больше, чем 102.
Такое значение 〈T 〉 можно обеспечить в волноводе
длиной L = 10 см, площадью поперечного сечения
A = 10−2 мм2, числом мод N = 104 на длине волне
λ = 1 мкм при типичном для неупорядоченных
сред значении транспортной длины ltr = 100 мкм.
В этом случае отношение A/(Lltr ) (см. (41)) рав-
но 10−3 , так что заведомо оправдано приближе-
ние Q1D-геометрии. Поскольку в магнитном поле
интерференционная поправка заметно изменяется
при h ∼ 10/L (см. (38)), то для характерных зна-
чений постоянной Верде (V = 0.06 мм−1 · Тл−1 для
λ = 1.064 мкм, см., например, [43, 44]) наблюдать
поправку к кондактансу можно в поле напряженно-
стью 1 Тл. С ростом длины волновода амплитуда из-
менения оптического кондактанса с магнитным по-
лем увеличивается, что дает возможность изучать
переход к режиму сильной локализации в условиях
нарушения T -инвариантности.

Благодарности. Авторы благодарят В. В. Ма-
ринюка за полезное обсуждение рассмотренных в
статье вопросов.
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от 07.10.2021).

ПРИЛОЖЕНИЕ

В предположении, что мода V затухает быст-
рее моды I (т. е. в приближении относительно быст-
рой деполяризации), интерференционная поправка
к кондактансу будет определяться только модой
I. Согласно системе транспортных уравнений (13),
связанные уравнения для мод I и VI имеют вид
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{
n
∂

∂r
+ σtot

}
I(r,n | r′,n′)+ i (nh)VI(r,n | r′,n′) =

=

∫
dn1 a1(nn1) I(r,n1 | r′,n′) +

+ δ(n− n′)δ(r− r′), (42)

{
n
∂

∂r
+ σtot

}
VI(r,n | r′,n′)+ i (nh)I(r,n | r′,n′) =

=

∫
dn1 a2(nn1)VI(r,n1 | r′,n′). (43)

Записывая выражение для VI как свертку функции
Грина уравнения (43) с входящим в (43) слагаемым
i(nh)I и подставляя VI в (42), получаем замкнутое
уравнение для моды I
{
n
∂

∂r
+ σtot

}
I(r,n | r′,n′) +

+ (nh)

∫
dr′′dn′′GV (r,n | r′′,n′′)(n′′h) ×

× I(r′′,n′′ | r′,n′) =

=

∫
dn1 a1(nn1)I(r,n1 | r′,n′) +

+ δ(n− n′)δ(r− r′), (44)

где GV (r,n | r′,n′) — функция Грина уравнения (43)
с источником в виде δ(n − n′)δ(r− r′). Выполняя в
(44) стандартную процедуру перехода к диффузион-
ному приближению (см., например, [45]), приходим
к уравнению

∆I(r, r′) + 3
∂

∂xi

∫
dr′′

∫
dn dn′ ni(nh)

∫
dn′′ ×

×GV (r,n | r′′,n′′)(n′′h)I(r′′,n′′ | r′,n′) −

− 3σtr

∫
dr′′

∫
dn dn′ (nh)

∫
dn′′ ×

×GV (r,n | r′′,n′′)(n′′h)I(r′′,n′′ | r′,n′) =

= −3σtrδ(r− r′). (45)

В предположении, что функция GV убывает на рас-
стояниях много меньших, чем характерный масштаб
изменения моды I, можно разложить I в окрестно-
сти r′′ = r. Оставляя только первый член в разло-
жении, получаем

∆I(r, r′) − σtr

σ
(V )
tr

h2 I(r, r′) + 3hjhk
σ
(V )
tr − σtr

σ
(V )
tr

×

×
[∫

dn dn′ njn
′
k

∫
dr′′ (n∇)GV (r,n | r′′,n′)

]
×

× I(r, r′) = −3σtr δ(r− r′). (46)

Преобразуем третье слагаемое в левой части
уравнения (46). Подставляя в него вытекающее из

теоремы взаимности (см., например, [46]) равенство

(n∇r)GV (r,n | r′′,n′) =

= −(n′∇r′′)GV (r′′,−n′ | r,−n), (47)

представим его в виде

3hjhk
σ
(V )
tr − σtr

σ
(V )
tr

×

×
[∫

dn dn′ n′
knj

∮

S

(n′ds)GV (rS ,−n′ | r,−n)

]
×

× I(r, r′), (48)

где интегрирование проводится по поверхности об-
разца, а rs берется на его границе. В случае, когда
расстояние от точки r до границы образца превы-
шает длину затухания циркулярно поляризованной
моды lcirc, вкладом слагаемого (48) в уравнение (46)
можно пренебречь. В результате уравнение (46) сво-
дится к уравнению (18). Это утверждение остается
справедливым, пока линейные размеры образца на-
много больше транспортной длины, (L,

√
A) ≫ ltr , и

для вычисления функции Грина GV можно восполь-
зоваться диффузионным приближением, положив

GV (r,n | r′′,n′) = GV (r, r′′)/(4π)2,

где

GV (r, r′′) =

∫
dn dn′GV (r,n | r′′,n′)

— пропагатор «плотности» циркулярно поляризо-
ванной моды V . В этом случае вклад (48) исчезает
из-за обращения пропагатора плотности в нуль на
границах области интегрирования [45].

Отметим, что если в разложении I в окрестно-
сти r′′ = r оставить в (45) следующее слагаемое,
то это приведет к перенормировке множителя пе-
ред ∆I в уравнении (46) на малую добавку порядка
(hltr )2 ≪ 1, которой в рассматриваемом приближе-
нии можно пренебречь.

Полученные выше результаты (см. (18)) опира-
ются на диффузионное приближение при вычисле-
нии функции Грина GV . В условиях сильной депо-
ляризации, σdep ∼ σtr , длина затухания циркулярно
поляризованной моды оказывается близка к длине
свободного пробега l [18, 32], и в первом приближе-
нии для вычисления функции GV можно воспользо-
ваться баллистическим приближением, т. е. считать,
что главный вклад в GV дают нерассеянные волны,

GV (r,n | r′,n′) =

= δ(n− n′) δ

(
n− r− r′

|r− r′|

)
e−σ|r−r′|

|r− r′|2 . (49)
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Подставляя (49) в (44), и предполагая, что мода I

является более плавной функцией координат и на-
правлений, чем GV , приходим для I к уравнению
диффузии вида (18), в котором σ

(V )
tr следует заме-

нить на σ (см. (19)).
Уравнения (18) и (19) остаются справедливыми

и для волновода, L ≫
√
A. Применимость уравне-

ния (18) в условиях медленного затухания цирку-
лярной поляризации связана с использованием диф-
фузионного приближения для GV . Из-за того, что
при отражении от боковых границ волновода знак
циркулярной поляризации меняется на противопо-
ложный, пропагатор плотностиGV на границах вол-
новода обращается в нуль (т. е., когда рассеивающая
среда помещается в волновод с отражающими гра-
ницами, для GV граничные условия, в отличие от
моды I, не меняются). Уравнение (19) в условиях
сильной деполяризации справедливо, пока попереч-
ное сечение достаточно велико,

√
A > l. В волно-

воде с малым сечением, но который остается мно-
гомодовым, λ ≪

√
A ≪ l, подстановка баллисти-

ческой функции Грина (49) в (44) после промежу-
точного интегрирования по пространственным пере-
менным приводит к диффузионному уравнению для
Iq=0(z, z′), аналогичному (19), но с дополнительным
множителем, пропорциональным

√
A/ltr перед h2.
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Представлен частотно-временной анализ временных рядов скорости счета гамма-квантов, измеренных

детектором LVD в Лаборатории LNGS, Гран-Сассо, Италия. Изменение темпа счета гамма-квантов связа-

но с выбросами радона в атмосферу подземного зала Лаборатории. Радиоактивный газ радон поступает в

помещение через микротрещины и поровую воду из грунта. На вариации радона влияют гравитационные

эффекты вращения Солнца и Земли, а также подвижки грунта от сейсмических явлений в Итальянском

регионе. С помощью дискретного преобразования Фурье были найдены суточные (солнечные и лунные),

полусуточные, лунно-месячные, недельный и годовой периоды.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Радон 222Rn образуется в грунте в результате де-
ления и распадов элементов уранового и ториевого
рядов [1] и выходит в атмосферу подземного поме-
щения через множественные микротрещины в поро-
де или из воды, насыщающейся радоном (радон хо-
рошо растворяется в воде) на пути через скальную
породу до подземного зала.

Уменьшение концентрации радона происходит
а) за счет распада (период полураспада радона ра-
вен 3.825 сут), б) за счет миграции из массива окру-
жающего грунта в воздух. Однако же новая гене-
рация газа появляется из цепочки распадов урана.
Поэтому среднее содержание радона в грунте всегда
постоянно и определяется концентрацией урана (ра-
дия) в этом массиве. Миграция радона в горном мас-
сиве и его выделение с поверхности определяются
макроскопическим коэффициентом диффузии, ко-
торый зависит от многих факторов. Наиболее важ-
ными из них являются пористость, проницаемость

* E-mail: yakushevvaleriy897@gmail.com
** E-mail: agafonova@inr.ru

*** E-mail: dobrynina02@mail.ru

и трещиноватость. Поскольку количество микротре-
щин увеличивается при деформациях земной коры
во время землетрясений или в результате гравита-
ционных приливов от Солнца и Луны, должна уси-
ливаться и эманация радона.

На установке LVD, описание которой будет дано
в разд. 2, можно наблюдать выбросы радона, свя-
занные с гравитационными приливами, техногенной
деятельностью (микротряской) и сейсмической ак-
тивностью в регионе [2]. Эти исследования могут
стать еще одним инструментом для создания общей
системы наблюдения и помочь геофизикам в про-
гнозе разрушительных землетрясений.

Из низкоэнергетического фона LVD методом
наложения эпох получены годовые вариации ско-
рости счета гамма-квантов от распада радона
δN = (4 ± 2) %, которые связаны с насыщением
водой грунта [3]. В недавних работах [4, 5] на LVD
были обнаружены техногенные недельные и су-
точные вариации скорости счета гамма-квантов, а
также найдены лунно-месячные вариации методом
наложения эпох [6].

Цель этой работы — проведение гармонического
анализа методом дискретного преобразования Фу-
рье непрерывного временного ряда скорости сче-
та гамма-квантов для нахождения периодов гар-
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моник, связанных с гравитационными приливами
от движения Солнца и Луны — это солнечно-
суточные, лунно-суточные, лунные периоды и годо-
вой период [7].

2. ОПИСАНИЕ ДЕТЕКТОРА LVD И
ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ ДАННЫЕ

Детектор LVD [8] находится в Лаборатории
LNGS [9] (Италия) на глубине 3300 м в. э. в сей-
смоопасном регионе под горным массивом Гран-
Сассо. Три башни детектора (T1, T2, T3) состоят из
840 сцинтилляционных счетчиков. Каждый счетчик
размером 1.5 м3 заполнен жидким сцинтиллятором
на основе уайт-спирита (CnH2n, n ≈ 9.6) и просмат-
ривается тремя фотоэлектронными умножителями
(ФЭУ). Общая масса детектора 1 кт железа и 1 кт
сцинтиллятора. Внешние счетчики установки, рас-
положенные рядом с окружающим детектор грун-
том, экранируют внутренние счетчики (240 шт.) от
внешней радиоактивности скалы.

Эксперимент LVD сконструирован для регистра-
ции нейтрино от коллапсов звездных ядер в на-
шей Галактике. Фоном детектора в области высо-
ких энергий являются мюоны космических лучей и
продукты их взаимодействия в веществе детектора.
В области низких энергий фон детектора — гамма-
кванты от естественной радиоактивности грунта и
материалов конструкции, а также гамма-кванты от
радиоактивного газа радона, находящегося в атмо-
сфере подземного зала.

Гамма-кванты распада дочерних ядер радона и
торона от цепочек распада урана и тория в диапа-
зоне от 0.5 до 3.5 МэВ регистрируются всеми счет-
чиками детектора в течении 10 с каждые 10 мин.

Гамма-излучение создается в основном ядрами
214Bi, за счет β-распада превращающимися в 214Po

с характерным временем τ = 19.7 мин. Наиболее ве-
роятная цепочка распада:

222Rn
α−→ 218Po

α−→ 214Pb
β−−−→

β−−−→ 214Bi
β−−−→ 214Po

α−→ 210Pb.

Число гамма-квантов от цепочки распада торона по-
чти на порядок меньше:

220Rn
α−→ 216Po

α−→ 212Pb
β−−−→

β−−−→ 212Bi





β−−−→ 212Po
α−→ 208Pb,

α−→ 208Tl
α−→ 208Pb.

Спектры гамма-квантов и цепочки распада 232Th

и 238U приведены в [10].

Количество отсчетов, обусловленных радоном,
для 70 внутренних счетчиков одной башни состав-
ляет около 3150 за 10 с. Это задает чувствитель-
ность метода 5 % на уровне 3σ, т. е. за 10-секундный
интервал измерений установка зафиксирует 5-про-
центное отклонение концентрации с достоверностью
∼ 99.7 %. Подробно метод регистрации описан в [11].

Установка работает с 1992 г. Временные ряды
скоростей счета гамма-квантов формируются для
внутренних счетчиков каждой башни детектора от-
дельно, так как башни работают независимо и
немного различаются по своим характеристикам и
расположению в экспериментальном зале [12].

Данные представляют собой темп счета им-
пульсов выше низкого энергетического порога
∼ 0.5 МэВ. Данные усредняются по многим де-
текторам для каждой из трех башен LVD и для
шести измерений каждого часа. Данные почищены.
Таким образом, для гармонического анализа полу-
чены непрерывные временные ряды yT1(t), yT2(t),
yT3(t) — темп счета радона соответственно башен
T1, T2 и T3 детектора LVD в герцах.

Затем данные усредняются только по первой и
второй башням, так как третья башня несколько
отличается конструктивно и по физическим пара-
метрам (сцинтиллятор, ФЭУ, конструкция детекто-
ров), т. е. y(t) = (yT1(t)+yT2(t))/2 для каждого часа.
Полное время измерения 157800 ч (18 лет) с 1 января
2004 г. Статистическую ошибку в каждом бине вход-
ной гистограммы yn, n = 1, . . . , 157800 можно опре-
делить пересчетом ошибок в процессе усреднения
данных. Систематические ошибки оценить сложно.
Их много, и они изменяются со временем (темпе-
ратура, напряжение питающей сети, изменение ха-
рактеристик сцинтиллятора, ФЭУ, электроники за
многие годы и прочее).

Поэтому представляется неплохим вариантом
взять мажоритарную ошибку в виде среднеквад-
ратичного отклонения yn за все время измере-
ний Tmeas :

s(yn) =

√√√√ 1

157800

157800∑

n=1

(ȳ − yn)
2
. (1)

Сюда автоматически войдут все статистические
и изменяющиеся систематические ошибки. Резуль-
тат по ошибкам: ȳ = 59.18 Гц, s(yn) = 9.82 Гц.
Эта мажоритарная оценка ошибки одинакова для
всех yn. Теперь у нас есть два временных ряда yn
и s(yn). Это все, что нужно для проведения анализа
Фурье.
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Рис. 1. Фурье-гармоники

3. ФУРЬЕ-АНАЛИЗ

Дискретный фурье-анализ проводился по фор-
мулам Бесселя для нахождения амплитуд гармоник
косинуса и синуса с нулевой фазой и потом резуль-
тат приводился к одной функции косинуса (без си-
нуса) с ненулевой фазой (для простого графическо-
го представления результатов).

Параллельно с вычислением амплитуд гармоник
и их фаз проводился перенос ошибок (на основе
s(yn)). Формула переноса ошибок стандартная:

s(zm(yn)) =

√√√√
157800∑

n=1

(
∂z

∂yn
s(yn)

)2
,

где zm(yn) — функция амплитуды m-й гармоники
Am, зависящая от всех значений yn входной радоно-
вой гистограммы, s(yn) — ошибка yn.

Всего было 157800 (18 лет) измерений (n = 1,
. . . , 157800), поэтому число гармоник на выходе
равно 157800/2 = 78900 (m = 1, . . . , 78900). Пе-
риод гармоники номер m = 1 (самой медленной):
T1 = 157800 ч = 18 лет (частота f1 = 1/T1).
Период гармоники номер 78900 (самой быстрой):
T78900 = 2 ч (частота f78900 = 1/T78900). Связь
между номером гармоники m и ее периодом Tm:
Tm = 157800/m.

Чтобы потом оценивать значимость какой-либо
гармоники на основе ее амплитуды, в этой же про-
грамме вычисляется амплитуда Bm гармоник эк-
вивалентного по мощности белого шума (и ошибка
s(Bm)). У белого шума все гармоники имеют одина-
ковую амплитуду B = Bm.

Пусть Am — амплитуда m-й гармоники радоно-
вых данных; s(Am) — ошибка Am. Мощность гармо-
ники пропорциональна квадрату ее амплитуды.

Тогда B2 ·78900 =
∑78900

m=1 A
2
m, следовательно, ам-

плитуда белого шума

B = Bm =

√√√√ 1

78900

78900∑

n=1

A2
m [Гц].

В результате получаем B = 0.0495 Гц, s(B) =

= 6.66 ·10−4 Гц — среднеквадратичная ошибка вели-
чины B. Вычислим значимость каждой гармоники:

ηm =
Am −B

s(Am −B)
=

Am −B√
(s(Am))2 + (s(B))2

. (2)

Величина ηm может быть отрицательна, это значит,
что амплитуда гармоники ниже белого шума. Зна-
чимость гармоники показывает, на сколько средне-
квадратичных отклонений s(Am−B) амплитуда гар-
моники превышает амплитуду белого шума.

4. РЕЗУЛЬТАТЫ АНАЛИЗА ФУРЬЕ
ДАННЫХ LVD

Результатом анализа Фурье являются амплиту-
ды гармоник Am в герцах и их ошибки, фазы гар-
моник в радианах и их ошибки, а также значимости
ηm амплитуд гармоник.

На рис. 1 представлен график, полученный с по-
мощью дискретного преобразования Фурье. В неко-
торых областях спектра гармоник наблюдаются яс-
но выраженные пики с весьма значимыми ампли-
тудами — эти области спектра представлены на от-
дельных графиках, обсуждаемых ниже. На всех гра-
фиках по оси абсцисс отложены номера гармоник.
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Таблица 1. Параметры основных и комбинационных частот видимых пиков

Период, Частота Номер гармоники Am, Видимый Значимость
сут fcomb m Гц пик, m η

7.000 f2 939 0.43 939 > +10

3.501 2f2 2 · 939 = 1878 0.26 1879 +5.98

1.166 f1 − f2 6575 − 939 = 5636 0.20 5635 +4.26

1.000 f1 6575 0.56 6575 > +10

0.875 f1 + f2 6575 + 939 = 7514 0.18 7515 +3.82

0.778 f1 + 2f2 6575 + 2 · 939 = 8453 0.090 8454 +1.18

0.500 2f1 2 · 6575 = 13150 0.077 13149 +0.79

0.333 3f1 3 · 6575 = 19725 0.074 19726 +0.70

0.318 3f1 + f2 3 · 6575 + 939 = 20664 0.032 20664 −0.51

0.250 4f1 4 · 6575 = 26300 0.038 26301 −0.33

0.241 4f1 + f2 4 · 6575 + 939 = 27239 0.075 27231 +0.74

Рассмотрим подробно значимые пики на рис. 1.
Обозначим f1 (T = 1 сут) частоту самой значимой
гармоники (суточный пик) с максимальной значи-
мой амплитудой, а f2 (T = 7 сут) — следующую
по амплитуде гармонику. Комбинационные частоты
должны зависеть в основном от этих двух частот:
fcomb = (nf1 ± kf2), при условиях n, k целые > 0;
fcomb > 0. В табл. 1 приведены одиннадцать номе-
ров гармоник экспериментальных видимых пиков
(рис. 1) и их соответствие номерам гармоник ком-
бинационных частот.

Совпадение комбинационных частот с наблюдае-
мыми значениями подтверждает корректность про-
веденного фурье-анализа.

4.1. Солнечно-суточный период

(1.00 сут = 24 ч). Волна S1

Рассмотрим подробнее солнечно-суточный пик,
период которого составляет T = 1 сут = 24 ч 00 мин.
Это суточная приливная волна S1. Здесь и далее
обозначения волн S1, M1, M2, P1, K1 из переч-
ня основных приливных волн по Мельхиору [7]. На
рис. 1 это один из самых высоких пиков в районе
m = 6575 с амплитудой самой высокой гармони-
ки Am = 0.56 Гц и значимостью ηm > 10. Спра-
ва и слева от него видны комбинационные часто-
ты: (f1 − f2), гармоника m = 6575 − 939 = 5636,
значимость ηm ≈ 4.2, и (f1 + f2), гармоника
m = 6575 + 939 = 7514, значимость ηm ≈ 3.8. На
рис. 2 приведен диапазон гармоник от m = 6300 до
m = 6800. В центре виден узкий солнечно-суточный
пик шириной несколько гармоник. Ширина пика на
полувысоте ∼ 5 гармоник.

Солнечные волны P1 (T = 1.003 сут) и K1
(T = 0.997 сут) трудно отличить от соседних пиков
рядом.

Рис. 2. Фурье-гармоники m = 6300∇ · 6800

Рис. 3. Фурье-гармоники m = 450∇ · 1450
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Рис. 4. Фурье-гармоники от 5500 до 7600

В этом же месте T = 1 сут находится пик от
ежесуточного прихода людей на установку и микро-
сейсмического воздействия от тяжелых грузовиков
в транспортных туннелях. Эффект от техногенной
деятельности человека в рабочие дни был обнару-
жен на данных LVD в работе [5]. На рис. 3 показаны
гармоники в диапазоне m = 450∇·1450 гармоник. В
центре виден «размытый» пик с периодом T = 7 сут.
Амплитуда максимальной гармоники (m = 940) в
недельном пике составляет 0.43 Гц, а его значимость
ηm > 10.

Полусуточная волна S2 тоже видна (гармоника
m = 13150), но ее амплитуда в 7 раз меньше, чем
амплитуда волны S1.

4.2. Поиск суточного лунного периода

T = (1.01∇ · 1.06) сут (волна M1) и

полусуточного периода

T = (0.505∇ · 0.531) сут (волна M2)

Область m в диапазоне 6202∇ · 6509

(ширина в 307 гармоник) соответствует
Tm = (1.01∇· 1.06) сут — это диапазон лунно-суточ-
ной приливной волны М1. Период волны M1 около
24 ч 50 мин. Это лунные сутки, они варьируются
в течение месяца из-за эксцентриситета орбиты
Луны вокруг Земли. Области изменения периодов
приливных волн S1 и М1 не перекрываются.

На рис. 4 показаны гармоники в диапазоне m =

= 5500∇· 6600. Справа суточный пик f1 (m = 6575,
T6575 = 1 сут). Слева пик (f1−f2) (m = 6575−939 =

= 5636) — комбинационная частота.
Возьмем слева от солнечного пика (T =

= 1.0000 сут, рис. 4) центральную часть шириной в
154 гармоники (m = 6278∇· 6432) — здесь амплиту-

ды гармоник Am должны существенно превышать
эквивалентный по мощности белый шум. Пусть
это будет область N4. Усредним в этой области все
гармоники по мощности:

Ā = Ām =

√√√√ 1

154

6432∑

m=6278

A2
m.

Левее по спектру последовательно возьмем еще три
такие же области шириной по 154 гармоники (но-
мера областей N1, N2, N3). Справа от солнечно-
суточного пика симметрично возьмем еще четы-
ре области (номера областей N5, N6, N7, N8). Та-
ким образом, солнечно-суточный пик «вырезан» и
не мешает поиску лунного пика. Области (N1–N8)
выбраны так, чтобы не попадать на комбинацион-
ные частоты (f1 − f2) и (f1 + f2). Мажоритарную
ошибку амплитуды одной гармоники s(Am) возь-
мем как среднеквадратичное отклонение от сред-
него амплитуд гармоник по всем восьми обла-
стям: s(Am) = 1.61 · 10−2 Гц. Вычислим также эк-
вивалентный по мощности белый шум, локально
только по восьми областям: Bm = 3.42 · 102 Гц,
s(Bm) = 4.60 · 10−4 Гц (для одной гармоники).

Результаты расчета для всех N1–N8 областей
представлены в табл. 2. Имеем s(Ā) = 1.30 · 10−3 Гц,
s(B̄) = 0.37 ·10−4 Гц для каждой из областей N1–N8.

Можно утверждать, что мы видим лунно-
суточный пик T = (1.01∇ · 1.06) сут в ожидаемом
для волны M1 месте со значимостью η = 7.96.

Аналогично с поиском волны M1 проведен по-
иск волны M2 (лунно-приливной полусуточной вол-
ны, ее период 12 ч 25.2 мин). Слева и справа отно-
сительно пика волны S2 (гармоника m = 13150) вы-
делялись области N1 и N2 шириной в 616 гармоник.
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Таблица 2. Параметры выбранных областей для нахождения лунно-суточного пика M1

Область N1 N2 N3 N4 N5 N6 N7 N8

Диапазон 5813∇· 5968∇· 6123∇· 6278∇· 6718∇· 6873∇· 7028∇· 7183∇·

гармоник m 5967 6122 6277 6432 6872 7027 7182 7337

Период, 1.131∇· 1.102∇· 1.074∇· 1.047∇· 0.979∇· 0.957∇· 0.936∇· 0.915∇·

сут 1.102 1.074 1.047 1.022 0.957 0.936 0.915 0.896

Ā · 10−2, Гц 3.29 3.46 3.52 4.45 3.45 3.13 3.11 2.64

Значимость η −0.96 +0.31 +0.79 +7.96 +0.29 −2.18 −2.37 −5.96

Таблица 3. Параметры выбранных областей для нахождения лунного полусуточного пика M2

Область N1 N2 N3 N4

Диапазон m 12373∇· 12988 13312∇· 13927 13928∇· 14543 14544∇· 15159

Период, сут 0.531∇ · 0.506 0.494∇ · 0.472 0.472∇ · 0.452 0.452∇ · 0.434

Ā, Гц 1.26 · 10−2 1.114 · 10−2 1.137 · 10−2 1.064 · 10−2

Значимость η +5.42 −1.55 −0.47 −3.83

Область N1 — область искомого расположения пи-
ка M2, а область N2 симметрична относительно S2.
Правее N2 добавлены еще две области N3 и N4. Ре-
зультаты сведены в табл. 3.

Эквивалентный по мощности белый шум,
локально только по четырем областям: Bm =

= 1.148 · 10−2 Гц, s(Ā − B̄) = 2.188 · 10−4 Гц. Волна
M2 видна со значимостью η = +5.42.

4.3. Поиск синодического лунно-солнечного

периода (29.3∇ · 29.8) сут

Синодический лунно-солнечный период — это пе-
риод времени между двумя одинаковыми фазами
Луны, например, между двумя полнолуниями. Гра-
витационное влияние Луны и Солнца создает в Зем-
ле приливные волны с амплитудой на ее поверхно-
сти в среднем несколько десятков сантиметров.

Солнечно-суточный пик должен быть в районе
периода Tm = 29.5 сут. Область гармоник лунно-
солнечный пика представлена на рис. 5. Гармоника
m = 223, Tm = 29.48 сут имеет значимость η = 11.67.
Влево и вправо значимость сильно снижается. Но
слева на гармонике m = 217 наблюдается пик зна-
чимостью η = 9.8, Tm = 30.30 сут. Пик такой же
ширины, как у m = 223. Вероятно, это комбинаци-
онная частота.

Если f1 соответствует m = 223 и гармоника для
(f1 − f2) m = 217, то f2 должна соответствовать
гармонике m = 6. Посмотрим, есть ли пик в районе
m = 6. В табл. 4 наблюдается явный пик с центром
на гармонике приблизительно m = (5+6+7+8)/4 =

= 6.5. Вероятно, пик m = 217 является комбинаци-
онной частотой по трем причинам:

а) A217 < A223;

Таблица 4. Значения амплитуд для гармоник

m = 4∇ · 9

m Tm, солнечные сут Am, Гц

4 1643 0.92
5 1351 2.45
6 1095 0.31
7 939 1.61
8 822 1.37
9 730 0.32

б) пики на m = 217 и m = 223 имеют одина-
ковую ширину, и она равна приблизительно одной
гармонике;

в) имеется пик на m = 6.
Чтобы точнее оценить значимость лунно-солнеч-

ного пика, будем определять амплитуду белого шу-
ма Bm по участку спектра в области m = 223. На
рис. 5 видно, что ширину пика T = 29.5 сут мож-

Рис. 5. Фурье-гармоники от 210 до 235
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но выбрать в одну гармонику m = 223. Амплиту-
да этой гармоники равна A223 = 0.457 Гц, ошибка
s(A223) = 0.10 Гц.

Амплитуда каждой гармоники эквивалентного
по мощности белого шума (вычисленного по окрест-
ности m = 210∇· 233) равна Bm = 0.19 Гц, s(Bm) =

= 2.05 · 10−2 Гц. В этих условиях значимость гармо-
ники m = 223 равна η = 2.64.

Для синодического периода, где у нас имеется од-
на, довлеющая над остальными, гармоника, можно
получить фазу — сдвиг максимума функции косину-
са относительно начала измерения. Приводя функ-
цию дискретного преобразования Фурье к косинусу,
получаем ym(t) = Am cos(̟mt+ ϕm), где ϕm — фа-
за в радианах, ̟m — круговая частота в рад/сут
(̟m = 2π/Tm), Tm = 29.5.

Мы использовали разный набор статистики с
2004 по 2022 гг. Приводим здесь наиболее значимые
результаты. На шестилетней статистике с 2004 г. по-
лучена фаза ϕm = 4.152± 0.083 рад. Переводя ради-
аны в сутки и зная, что день полнолуния с 2004 г.
приходится на 6.65 сут, посчитаем задержку макси-
мума эффекта влияния луны и солнца на выход ра-
дона: ∆t = (9.99 − 6.65) сут = (3.35 ± 0.39) сут.

На десятилетней статистике с 2011 г. получена
фаза ϕm = 1.49±0.067 рад. Переводя радианы в сут-
ки и учитывая день полнолуния с 2011 г. (18.89 сут),
получаем задержку ∆t = (22.501 − 18.89) сут =

= (3.61 ± 0.30) сут.
Посчитав среднее ∆t с весом, обратным диспер-

сиям, по двум разным статистикам, получаем, что
через ∆t = (3.51 ± 0.24) сут после полнолуния LVD
«видит» максимум выхода радона по измеряемым
детектором гамма-квантам.

4.4. Поиск аномалистического

лунно-месячного периода 27.55455 сут

Луна при движении по орбите вокруг планеты
Земля проходит через точку, ближайшую к Земле, —
точку перигея. Период между двумя перигеями ра-
вен Ta = 27.55455 сут — аномалистический лунный
месяц (волна Mm). Аналогично Земля проходит во-
круг Солнца за период T = 365.2422 сут между дву-
мя перигелиями — солнечный год, т. е. возвращается
в ту же точку своей орбиты.

Посмотрим на амплитудный спектр гармоник
(рис. 6) в диапазоне 215∇ · 315. В области m =

= (226∇ · 248) ∼ Tm = (29.1∇ · 26.5) сут видны гар-
моники с повышенными амплитудами — максималь-
ная Amax = 0.392 Гц, m = 243. Выпишем гармоники
с амплитудами, превышающими Amax/2 = 0.196 Гц
в этой области: mi = 231, 235, 237, 240, 243, 244. За-

Рис. 6. Фурье-гармоники от 215 до 315

фиксируем эту область гармоник, с 231 по 244 вклю-
чительно, и будем считать, что здесь сосредоточе-
на бо́льшая часть мощности пика Ta = 27.5545 сут
(ширина на полувысоте). Уточним положение цен-
тра пика усреднением всех периодов Tm в указанных
границах с весом, равным мощности гармоник (т. е.
квадратам амплитуд A2

m):

T̄m =

∑244
m=231 (T 2

mA
2
m)

∑244
m=231A

2
m

= 27.54955 сут.

Эта величина совпадает с астрономическим пе-
риодом Ta с точностью 0.005 сут. Теперь найдем зна-
чимость пика: предположительно мы имеем пик в
области гармоник m = (231∇ · 244), включающей
14 гармоник (область N2). Еще левее такую же об-
ласть в 14 гармоник m = (217∇ · 230) мы взять не
можем — там пик T = 29.5 сут. Поэтому возьмем
область только в 7 гармоник m = (224∇· 230) — об-
ласть N1. А правее можем взять еще одну область в
14 гармоник m = (245∇ · 230) — область N3.

Суммарно по трем областям N1 ∇· N3 получаем
амплитуду белого шума Bm = 0.190 Гц. В резуль-
тате с учетом числа гармоник в областях получаем
табл. 5. Из вычисленных параметров T̄m = 27.5495

и значимости η = +1.384 мы можем только сказать,
что есть указания на существование пика в области
аномалистического периода.

4.5. Поиск солнечно-годового периода

365.2422сут

Солнечный год (или тропический) — это проме-
жуток времени, за который Солнце завершает один
цикл смены времен года, как это видно с Земли, или
время, необходимое для того, чтобы Солнце, начав
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Таблица 5. Параметры выбранных областей для нахождения лунно-месячного пика

Область N1 N2 N3

Диапазон гармоник 224∇ · 230 231∇ · 244 245∇ · 258

Периоды, сут 29.35∇ · 28.59 28.46∇ · 26.94 26.84∇ · 25.48

Число гармоник 7 14 14
Ā, Гц 0.1187 0.2231 0.1819

Ошибка s(Ā), Гц 3.3711 · 10−2 2.3838 · 10−2 2.3838 · 10−2

Ошибка s(B̄), Гц 5.6983 · 10−3 4.0293 · 10−3 4.0293 · 10−3

Значимость η −2.074 +1.384 −0.320

Таблица 6. Параметры выбранных областей для нахождения годового пика

Область N1 N2 N3 N4 N5

Диапазон m 9∇ · 15 16∇ · 20 21∇ · 25 26∇ · 30 31∇ · 35

Периоды, сут 730.5∇ · 438.3 410.9∇ · 328.7 313.1∇ · 263.0 252.9∇ · 219.2 212.1∇ · 187.9

Ā, Гц 0.598 1.168 0.766 0.481 0.424

Значимость η −0.91 +2.59 +0.222 −1.45 −1.79

свое движение от выбранной эклиптической долго-
ты, завершило один полный цикл времен года и воз-
вратилось к той же самой эклиптической долготе —
это 365 сут и 6 ч, более точно T = 365.2422 сут.

На рис. 7 приведены амплитуды гармоник в диа-
пазоне m = 1∇ · 35. Гармоника m = 18 соответ-
ствует периоду Tm = 365.27 сут. Объединим гар-
моники (m = 16∇ · 20) вокруг Tm в область N2.
Слева и справа фиксируем области N1, N3, N4,
N5 (рис. 7, табл. 6). Находим мажоритарную средне-
квадратичную ошибку амплитуды одной гармони-
ки s(Am) = 0.373 Гц, уровень белого шума Bm =

= 0.728 Гц, ошибку s(Bm) = 7.17 · 10−2 Гц и значи-
мость η усредненных по мощности амплитуд по об-
ластям. Результаты показаны в табл. 6. Значимость
найденного пика годового цикла солнца η = +2.59.

5. ОБСУЖДЕНИЕ И ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В результате фурье-анализа временного ряда
данных эксперимента LVD по скорости счета гамма-
квантов в подземном помещении в спектре гармоник
с большой значимостью η найдены пики следующих
периодов:

T = 1 сут, η > 10 — пик с самой большой ам-
плитудой, вклад в который дает эффект солнечно-
суточных приливов в грунте (волна S1), и в основ-
ном (больше 95 %) сформирован работой персонала
Лаборатории и проездом грузовиков в транспорт-
ных туннелях;

T = 7 сут — работа персонала в подземной лабо-
ратории и автомобильный трафик в транспортных
туннелях, η > 10;

Рис. 7. Фурье-гармоники от 1 до 35

T = (1.01∇ · 1.06) сут — период от лунно-
суточных приливов в грунте (волна M1), η = 8;

T = (0.506∇ · 0.531) сут — период от лунно-по-
лусуточных приливов в грунте (волна M2), η = 5.4.
Вычисленная суммарная мощность пика M2 меньше
суммарной мощности пика S1.

Это говорит о том, что происхождение экспе-
риментального пика S1 в основном техногенное и
в меньшей степени от гравитационных эффектов
Солнца.

Периоды с небольшой значимостью:

T = (29.3∇·29.8) сут — синодический лунный ме-
сяц — период от лунно-солнечных приливов в грун-
те, η = 2.7;
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T = 365.24 сут — годовой период между периге-
лиями, η = 2.6;

T = 27.55455 сут — аномалистический лунный
месяц — период между перигеями, η = 1.38.

В нашем исследовании мы подтверждаем нали-
чие связанных с солнечными и в большей степе-
ни с лунными периодами вариаций гамма-квантов
от естественной радиоактивности под землей, су-
ществование которых при анализе потока тепловых
нейтронов в приземном слое впервые было получено
в работе [13].

Необходимо заметить, мы считаем, что полу-
ченный розовый фурье-спектр (большие амплитуды
гармоник на малых частотах) связан с долговремен-
ной нестабильностью детекторов-счетчиков (в ос-
новном фотоумножителей), которая корректируется
ежемесячными калибровками LVD, но не корректи-
руется при измерении скорости счета гамма-квантов
от распадов радона в зале установки. Однако же
это не помешало найти периоды в данных LVD, свя-
занные с гравитационными эффектами от вращения
Луны и Земли.

Фаза — положение максимума косинусоиды гар-
моники — была определена для синодического пе-
риода (T = 29.5 сут). Было найдено, что через
∆t = (3.51 ± 0.24) сут после полнолуния LVD «ви-
дит» увеличение выхода радона по измеряемым де-
тектором гамма-квантам.

Другие фазы определить трудно, так как ис-
комые периоды во временном ряде скоростей сче-
та гамма-квантов состоят из нескольких гармоник
со своей фазой. Поэтому единственным методом
нахождения фазы для уже «заранее известных»
периодов остается метод наложения эпох. В ста-
тьях [5, 6] методом наложения эпох были найдены
фазы для годового периода (середина августа) и
лунного синодического периода (полнолуние). В ра-
боте [6] было указание на задержку максимума вы-
хода радона после полнолуния от 1 до 5 сут. Полу-
ченный результат в работе [6] подтверждает нали-
чие задержки в 3.5 сут с большей точностью.

Земная кора, как и литосфера в целом, под воз-
действием приливных волн в Земле постоянно под-
вергается деформациям: во время положительных
полуволн — растяжению, а во время отрицатель-
ных — сжатию. В результате таких деформаций в
породах, из которых складывается земная кора, воз-
никают внутренние напряжения, воздействующие
на их физические свойства, а также изменяется объ-
ем микропор, микротрещин и капилляров. Измене-
ния объемов микропор, капилляров и микротрещин

влечет за собой изменение соотношения объемов по-
ровой и гравитационной (свободной) воды в водо-
носных слоях. Результаты нашего анализа подтвер-
ждают, что в районах геофизических разломов воз-
растает эманация глубинных газов, коррелирующая
с приливами в земной коре.

Результаты анализа позволят выделить (разде-
лить) в экспериментальных данных детектора слу-
чаи возрастания темпа счета гамма-квантов от есте-
ственной радиоактивности, связанные с гравитаци-
онными эффектами, и возрастания от инжекции ра-
дона при землетрясениях в итальянском регионе.

Финансирование. Исследование выполнено
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Проведен модельный анализ зарядовых корреляций адронов в соударениях тяжелых ионов для энер-

гий, которые будут доступны на коллайдере NICA. В качестве характеристики зарядовых корреляций

рассмотрены функции баланса, представляющие собой плотности вероятности того, что разноименно

заряженные частицы разделены определенными интервалами быстроты и азимутального угла. Показа-

но, что наблюдаемые в эксперименте STAR на коллайдере RHIC зависимости быстротных ширин функции

баланса от центральности соударений ионов золота при энергиях на пару нуклонов в системе центра масс√
sNN = 7.7 и 11.5 ГэВ могут быть воспроизведены моделью HYDJET++ в случае введения в модель

пособытийного сохранения электрического заряда прямых адронов и учета конечных значений изоспи-

нового, странного и барионного химических потенциалов.

DOI: 10.31857/S0044451024090050

1. ВВЕДЕНИЕ

Изучение свойств субъядерной материи в усло-
виях экстремально высоких плотностей энергии и
температуры, достигаемых в релятивистских соуда-
рениях тяжелых ионов, является одним из наибо-
лее динамично развивающихся направлений совре-
менной ядерной физики [1]. Первые указания на
формирование в соударениях тяжелых ионов ново-
го состояния сильно взаимодействующей материи —
кварк-глюонной плазмы (КГП), такие как аномаль-
ное подавление выхода J/ψ-мезонов, тепловое из-
лучение фотонов и лептонных пар, усиленный вы-
ход «странных» адронов, были получены в экспе-
риментах с фиксированной мишенью на ускорителе
SPS. Совокупность данных, полученных в экспери-
ментах на коллайдерах RHIC и LHC [2–8] (подавле-
ние выхода кваркониев и жестких адронов, моди-
фикация характеристик адронных струй, сильная
азимутальная анизотропия потока частиц, дально-
действующие азимутальные корреляции и др.), сви-

* E-mail: lokhtin@www-hep.sinp.msu.ru

детельствует о проявлении коллективных эффек-
тов на партонном уровне и согласуется с предполо-
жением о формировании горячей материи с гидро-
динамическими свойствами («кварк-глюонная жид-
кость»). Дальнейшее экспериментальное и теорети-
ческое исследование множественного рождения час-
тиц в релятивистских соударениях ядер связано как
с уточнением параметров образованной при высоких
энергиях горячей КГП, так и c исследованием дина-
мики кварк-адронных фазовых переходов, включая
поиск «критической точки», вблизи их границы —
программы скана энергий на RHIC и SPS, будущие
проекты CBM на ускорителе FAIR в GSI и MPD на
коллайдере NICA в ОИЯИ. При этом значительный
интерес представляет исследование различных ти-
пов импульсных, угловых и зарядовых корреляций
частиц, несущих информацию о различных стадиях
эволюции системы в ядро-ядерном взаимодействии.

Зарядовые корреляции частиц характеризуют-
ся «функциями баланса» (ФБ) — плотностью ве-
роятности того, что разноименно заряженные час-
тицы разделены определенными интервалами быст-
роты и азимутального угла [9–11]. В совокупности
с коллективным движением начальное простран-
ственное разделение коррелирующих зарядов при-
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водит к их дальнейшему распространению в разных
направлениях и формированию пространственно-
импульсных корреляций между парами зарядов.
При этом ширины ФБ чувствительны к времени,
в течение которого в системе происходит разделе-
ние электрического заряда, что открывает возмож-
ность использования ФБ для получения информа-
ции о пространственно-временных характеристиках
области испускания частиц, включая информацию
о наличии и типе кварк-адронного фазового перехо-
да. Функции баланса заряженных частиц изучались
в экспериментах с тяжелыми ионами на SPS [12],
RHIC [13–15] и LHC [16–19]. Один из основных по-
лученных экспериментальных результатов заключа-
ется в том, что ширина ФБ для заряженных час-
тиц уменьшается при переходе от периферических
ядро-ядерных соударений к центральным, а так-
же с ростом энергии сталкивающихся пучков. При
этом ширина ФБ обратно пропорциональна силе
коллективного потока в системе. Современные тео-
ретические модели плохо описывают зарядовые кор-
реляции частиц в соударениях тяжелых ионов, в
частности, зависимость ширин ФБ от центрально-
сти взаимодействий, что может свидетельствовать
о неучтенных механизмах таких корреляций в мо-
делях. Таким образом, актуальной задачей является
выявление источников зарядовых корреляций в раз-
личных теоретических подходах и разработка адек-
ватной процедуры моделирования таких корреля-
ций, позволяющей описать экспериментальные дан-
ные в широком диапазоне энергий.

В данной работе проведен модельный анализ за-
рядовых корреляций адронов в соударениях тяже-
лых ионов для диапазона «промежуточных» энер-
гий, который уже был частично исследован на RHIC
и будет детально изучен на NICA [20]. Для модели-
рования соударений ионов золота при энергиях на
пару нуклонов в системе центра масс

√
sNN = 7.7 и

11.5 ГэВ использовалась двухкомпонентная модель
Монте-Карло HYDJET++ [21,22], конечное состоя-
ние ядерной реакции в которой представляет собой
суперпозицию мягкой гидродинамической и жест-
кой струйной компонент. В предыдущей работе [23]
нами была разработана и реализована в модели
HYDJET++ процедура учета зарядовых корреля-
ций прямых адронов мягкой компоненты, включаю-
щая в себя пособытийное сохранение электрического
заряда на стадии «вымораживания» и позволившая
воспроизвести экспериментально наблюдаемую за-
висимость ширины ФБ в соударениях ионов свинца
при энергиях LHC. В настоящей работе данная про-
цедура, разработанная изначально для электриче-

ски нейтральных систем (соответствует ультрареля-
тивистским энергиям LHC), обобщена на случай си-
стем с дисбалансом электрического заряда, что со-
ответствует, в частности, диапазону энергий NICA√
sNN от 4 до 11 ГэВ.

2. ФУНКЦИИ БАЛАНСА РАЗНОИМЕННО
ЗАРЯЖЕННЫХ ЧАСТИЦ

Формализм функций зарядового баланса был
предложен и развит в работах [9, 10, 24–26]. Об-
щее определение функции зарядового баланса мо-
жет быть записано следующим образом:

Bαβ(∆y,∆ϕ) =

=
1

2

∫
dΩ δ(yα − yβ − ∆y) δ(ϕα − ϕβ − ∆ϕ) ×

×
{
Pα+β− − Pα+β+

Pα+

+
Pα−β+ − Pα−β−

Pα−

}
, (1)

где dΩ = dyαdϕαdyβdϕβ , ∆y = yα−yβ — относитель-
ная быстрота частиц сортов α и β, ∆ϕ = ϕα − ϕβ —
относительный азимутальный угол частиц сортов α
и β, Pα+β− = Pα+β−(yα, ϕα; yβ, ϕβ) — совместная
плотность вероятности обнаружить положительно
заряженную частицу сорта α с быстротой yα и ази-
мутальным углом ϕα и отрицательно заряженную
частицу сорта β с быстротой yβ и азимутальным уг-
лом ϕβ , Pα+ = Pα+(yα, ϕα) — плотность вероятно-
сти обнаружить положительно заряженную частицу
сорта α с быстротой yα и азимутальным углом ϕα;
остальные плотности вероятности вводятся анало-
гично. Под проецированием функции зарядового ба-
ланса, например, на ось ∆y понимается преобразо-
вание

B(∆y) =

∫
B(∆y,∆ϕ) d∆ϕ

или соответствующее суммирование в случае гисто-
граммы. Шириной проекции ФБ называется вели-
чина 〈∆y〉, вычисляемая как

〈∆y〉 =

∫
B(∆y)∆yd∆y∫
B(∆y)d∆y

≈
∑

iBi∆yi∑
iBi

. (2)

Для практического вычисления ФБ принимается
ультрарелятивистский предел y = η и используется
следующее выражение:

Bαβ(∆η,∆ϕ) =

=
1

2

{
1

Nα+

d2Nα+β−

d∆η d∆ϕ
+

1

Nα−

d2Nα−β+

d∆η d∆ϕ
−

− 1

Nα+

d2Nα+β+

d∆η d∆ϕ
− 1

Nα−

d2Nα−β−

d∆η d∆ϕ

}
, (3)

4 ЖЭТФ, вып. 3 (9)
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где Nα+ — количество положительно заряженных
частиц сорта α, d2Nα+β−/d∆η d∆ϕ — распределе-
ние пар частиц α+β− по относительным псевдобыст-
роте и азимутальному углу; остальные распределе-
ния вводятся аналогично. В общем случае частицы
сортов α и β могут не принадлежать к одному со-
бытию. Если частицы принадлежат одному собы-
тию — это соответствует «собственной» функции за-
рядового баланса, если частицы принадлежат раз-
ным событиям — это соответствует «смешанной»
ФБ. Для подавления искажения, вносимого в ФБ
характерным для низкоэнергетичной части диапа-
зона энергий RHIC и планируемого диапазона энер-
гий NICA избытком положительного заряда, из рас-
пределений «собственной» функции баланса вычи-
таются распределения «смешанной» ФБ:

1

Nα+

d2Nα+β−

d∆η d∆ϕ
=

=
1

Nα+

d2NS
α+β−

d∆η d∆ϕ
− 1

Nα+

d2NM
α+β−

d∆η d∆ϕ
, (4)

где индекс «S» означает, что для составления пар
частицы выбираются из одного события («собствен-
ная» ФБ), индекс «M» — из двух или более незави-
симых событий («смешанная» ФБ).

При экспериментальном изучении ФБ дополни-
тельное искажение в ее измерение вносит конеч-
ность углового аксептанса детектора. Корректиров-
ка ФБ на псевдобыстротный аксептанс проводится
согласно [15]

B(∆η|∞) =
B(∆η|∆ηmax )

(1 − ∆η/∆ηmax )
, (5)

где B(∆η|∞) — функция баланса в отсут-
ствие ограничений на интервал псевдобыстрот,
B(∆η|∆ηmax ) — ФБ, рассчитанная в конечном ин-
тервале по псевдобыстроте, ∆ηmax — максимально
доступная для измерения в данном эксперименте
относительная псевдобыстрота пары частиц. В
представленной работе для корректного сравне-
ния результатов моделирования с данными STAR
функции баланса были построены на интервале
0 < ∆η < 2 (∆ηmax = 2), а ширины скоррек-
тированных ФБ рассчитывались в интервале
0.1 < ∆η < 1.6.

3. МОДЕЛЬ HYDJET++

Для моделирования множественного рожде-
ния частиц в релятивистских соударениях тяжелых
ионов в данной работе используется двухкомпонент-
ная модель Монте-Карло HYDJET++, конечное

состояние ядерной реакции в которой представляет
собой суперпозицию мягкой гидродинамической
и жесткой струйной компонент. Детальное опи-
сание HYDJET++ приводится в работах [21, 22].
Основой для моделирования жесткой компоненты
HYDJET++ является генератор событий PYQUEN
(PYthia QUENched) [27], модифицирующий по-
лученные с помощью генератора адрон-адронных
взаимодействий PYTHIA [28, 29] характеристики
партонных струй с учетом многократного рассея-
ния и радиационных и столкновительных потерь
энергии жестких партонов в КГП. Поскольку при
рассматриваемых энергиях доминирующим вкла-
дом в множественность адронов является вклад от
мягкой компоненты, ограничимся ниже кратким
представлением основных характеристик только
мягкой компоненты модели.

Для описания термального (мягкого) рождения
адронов в HYDJET++ используется параметри-
зация релятивистской гидродинамики на гиперпо-
верхности вымораживания сгустка адронной мате-
рии, сформированного в ядро-ядерном взаимодей-
ствии, с последующим распадом резонансов [30,31].
Предполагается, что химический состав системы
фиксируется на стадии «химического выморажива-
ния» при данной температуре T ch и химических по-
тенциалах µB, µI , µS , µC (соответственно для бари-
онного заряда, электрического заряда, странности и
очарования). В этом случае распределение адронов
в системе покоя элемента жидкости имеет вид

feq
i (p∗0;T ch , µi, γs, γc) =

=
gi

γ
−ns

i
s γ

−nc
i

c exp{([p∗0 − µi]/T ch)} ± 1
,

где p∗0 — энергия адрона в системе покоя элемен-
та жидкости, gi — спиновый фактор, γs 6 1 и
γc > 1 — коэффициенты подавления странности и
усиления очарования соответственно, ns

i и nс
i — чис-

ло s-кварков и c-кварков в адроне i, знак ± в знаме-
нателе учитывает различие в квантовой статистике
для фермионов и бозонов. В этом случае плотность
числа адронов типа i (без учета коэффициентов γs
и γc) может быть записана в виде

ρeqi (T, µi) =

=
gi

2π2
m2

iT

∞∑

k=1

(∓1)k+1

k
exp

(
kµi

T

)
I2

(
kmi

T

)
,

где I2 — модифицированная функция Бесселя
второго порядка, mi – масса частицы. В модели
предусмотрена и возможность независимого зада-
ния входных параметров на стадии химического
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вымораживания (температуры, химических потен-
циалов, коэффициентов γs и γc), и их вычисление в
рамках феноменологических параметризаций [21].

В общем случае, стадии химического выморажи-
вания (когда перестает меняться отношение меж-
ду числом адронов различного типа) и термическо-
го вымораживания (когда перестает меняться им-
пульсное распределение адронов) разделены по вре-
мени и проходят при разных температурах, T ch и
T th соответственно (при этом T ch > T th). Множе-
ственность адронов в событии моделируется в со-
ответствии с распределением Пуассона со средним
Ni для адронов каждого типа i, вычисляемым на
гиперповерхности вымораживания в приближении
эффективного термального объема:

Ni = ρeqi (T )Veff , ρeqi (T ) =

∫
d3p∗ fi(p

∗0;T ).

Здесь ρeqi (T ) — плотность адронов i при температу-
ре T , fi и p∗0 — соответственно распределение числа
адронов и энергия адрона в системе покоя элемен-
та жидкости, Veff — эффективный объем области
излучения адронов с гиперповерхности собственно-
го времени τ = const, вычисляемый при параметре
удара ядро-ядерного соударения b как

Veff = τ

2π∫

0

dϕ

R(b,ϕ)∫

0

√
1 + δ(b) th2 YT (r, b) cos 2ϕ×

× chYTT (r, b)r dr

ηmax∫

ηmin

YL(η) dη,

где YL(η) и YT (r, b) — профили продольной (функ-
ция Гаусса) и поперечной (линейная функция) кол-
лективных быстрот, R(b, ϕ) — поперечный размер
адронного сгустка в азимутальном направлении
ϕ, δ(b) — параметризация импульсной азимуталь-
ной анизотропии источника. Характеристики ста-
бильных частиц и резонансов берутся из таблицы
SHARE [32].

Модель HYDJET++ изначально была разрабо-
тана для ультрарелятивистских энергий RHIC и
LHC, но в дальнейшем была адаптирована и для
диапазона промежуточных энергий NICA и FAIR.
На основе сравнения результатов моделирования с
данными эксперимента STAR на RHIC по выхо-
дам и импульсным спектрам идентифицированных
адронов в соударениях ионов золота при энергиях√
sNN = 7.7 и 11.5 ГэВ [33] была проведена настрой-

ка основных параметров HYDJET++ [34], что поз-
волило применить данную модель для исследования

перспектив измерения некоторых физических эф-
фектов в экспериментах на NICA. В частности, с
помощью модели HYDJET++ для соударений тя-
желых ионов при энергиях NICA было исследова-
но влияние различных «глобальных наблюдаемых»
(множественности, коллективных потоков) на мно-
гочастичные корреляции частиц, определяемые ме-
тодом факториальных моментов [35, 36].

4. ЗАРЯДОВЫЕ КОРРЕЛЯЦИИ ПРЯМЫХ
АДРОНОВ В HYDJET++

В «стандартной» версии модели HYDJET++ ис-
точниками зарядовых корреляций адронов являют-
ся распад резонансов и фрагментация партонных
струй. В работе [23] было показано, что этих источ-
ников недостаточно, чтобы описать эксперименталь-
но наблюдаемую зависимость ширины ФБ в соуда-
рениях ионов свинца при энергиях LHC, и была раз-
работана процедура учета зарядовых корреляций
прямых адронов, включающая пособытийное сохра-
нение электрического заряда на стадии «выморажи-
вания» и позволившая воспроизвести эксперимен-
тальные данные. Под прямыми адронами подразу-
меваются адроны, сформированные непосредствен-
но на гиперповерхности химического выморажива-
ния, в отличие от частиц, возникающих в результате
распада резонансов. Данная процедура заключает-
ся в случайном отборе половины прямых заряжен-
ных адронов мягкой компоненты модели (оставшая-
ся половина убирается из события), для каждого из
которых генерируется «частица-партнер» с проти-
воположным знаком электрического заряда и таким
же значением поперечного импульса. При этом псев-
добыстрота η2 и азимутальный угол ϕ2 такой части-
цы-партнера распределены вокруг псевдобыстроты
η1 и азимутального угла ϕ1 первой частицы в соот-
ветствии с распределением Гаусса:

Pµ,σ(x) =
1√

2πσ2
exp

[
− (x− µ)2

2σ2

]
, (6)

где µ = η1, ϕ1, σ = ση, σϕ и x = η2, ϕ2. Значения
ширин этих распределений ση и σϕ характеризуют
силу зарядовых корреляций прямых адронов и яв-
ляются дополнительными параметрами модели, ко-
торые подбираются из сравнения с эксперименталь-
ными данными по соответствующим ширинам ФБ.

Важно отметить, что описанная выше процедура
учета зарядовых корреляций прямых адронов при-
менима для электрически нейтральных систем (т. е.
с нулевыми значениями изоспинового, странного и
барионного химических потенциалов), что соответ-
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ствует ультрарелятивистским энергиям LHC. В на-
стоящей работе проведено обобщение данной про-
цедуры на случай систем с дисбалансом положи-
тельного и отрицательного электрического заряда
и конечных значений химических потенциалов, ко-
торый соответствует диапазону энергий NICA. Для
учета электрического дисбаланса системы процеду-
ра введения зарядовых корреляций проводится для
каждого сорта прямых заряженных адронов мягкой
компоненты модели HYDJET++ отдельно. Среди
адронов i-го сорта случайным образом отбираются
Ni = (Q+

i +Q−
i )/qi положительных при Ni > 0 или

отрицательных при Ni < 0 заряженных адронов, ко-
торые остаются в событии без модификаций (здесь
Q+

i — суммарный заряд положительно заряженных
адронов i-го типа, Q−

i — суммарный заряд отрица-
тельно заряженных адронов, qi — модуль электриче-
ского заряда данного сорта адронов). СохранениеNi

прямых адронов неизменными обеспечивает сохра-
нение зарядового дисбаланса. К оставшейся «элек-
трически нейтральной» части прямых заряженных
адронов события применяется ранее описанная про-
цедура введения зарядовых корреляций.

5. РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ И
СРАВНЕНИЕ С ДАННЫМИ RHIC

Таблица 1 показывает отношения множествен-
ностей положительно и отрицательно заряженных
адронов различного типа в центральной области
быстрот |y| < 0.1 для 5 % наиболее центральных
соударений ионов золота при энергиях

√
sNN = 7.7

и 11.5 ГэВ (результаты HYDJET++ и данные
STAR [33]). В табл. 1 приведены также значения
изоспинового µI , странного µS и барионного µB

химических потенциалов в HYDJET++. Результа-
ты для модифицированной и немодифицированной
версий HYDJET++ совпадают и близки к экспери-
ментальным данным. Нами было также проверено,
что проведенная модификация не меняет выхо-
ды и импульсные спектры идентифицированных
адронов, сохраняя достигнутое ранее в немодифи-
цированной версии модели описание данных STAR
по этим наблюдаемым [34].

В дальнейшем для проверки эффективности раз-
работанной процедуры учета зарядовых корреляций
прямых адронов моделирование и отбор событий
проводились с такими же условиями, как и в экспе-
рименте STAR [15]. С помощью немодифицирован-
ной и модифицированной версий генератора собы-
тий HYDJET++ моделировались соударения ионов
золота при энергиях

√
sNN = 7.7 и 11.5 ГэВ для ше-

Таблица 1. Отношения множественностей разноименно

заряженных адронов в центральных соударениях Au+Au

при энергиях RHIC и значения химических потенциалов в

HYDJET++

π+/π− K+/K− p/p

7.7 ГэВ

RHIC STAR 0.93 ± 0.12 2.70 ± 0.31 141 ± 24

HYDJET++ 0.89 2.70 130

µI,S,B, МэВ 6 100 429

11.5 ГэВ

RHIC STAR 0.95 ± 0.14 2.03 ± 0.28 29.3 ± 5.3

HYDJET++ 0.93 1.99 28.2

µI,S,B, МэВ 7 72 313

Таблица 2. Значения параметра ση в модифицированной

версии модели HYDJET++, подобранные для описания

данных STAR

Центральность, %
ση√

sNN = 7.7 ГэВ
√
sNN = 11.5 ГэВ

0–5 1.25 1.00

5–10 1.35 1.08

10–20 1.47 1.17

20–30 1.62 1.30

30–40 1.80 1.44

40–50 2.00 1.60

сти классов центральностей (диапазон от 0 до 50 %).
Для анализа отбирались заряженные частицы с по-
перечными импульсами 0.2 < pT < 2 ГэВ/с в интер-
вале псевдобыстрот |η| < 1. Мы ограничились диа-
пазоном центральности 50 %, который соответствует
максимальным значениям прицельного параметра
b ∼ 1.5RA, где RA — радиус ядра, так как используе-
мое гидродинамическое описание может быть плохо
применимо для очень периферических соударений в
рассматриваемом диапазоне энергий.

На рис. 1 и 2 представлены зависимости быстро-
тных ширин ФБ от центральности соударений ионов
золота при энергиях

√
sNN = 7.7 и 11.5 ГэВ со-

ответственно. Погрешности измерений видны толь-
ко для данных, статистические неопределенности
модельных результатов находятся в пределах раз-
мера маркера. В табл. 2 приведены используемые
значения параметра ση для быстротных корреля-
ций прямых заряженных адронов в модифициро-
ванной версии HYDJET++. Помимо результатов
HYDJET++, на рисунках также приведены ре-
зультаты микроскопической транспортной модели
UrQMD [37], основанной на адронном каскадирова-
нии и широко применяемой для моделирования со-
ударений тяжелых ионов при промежуточных энер-
гиях. Можно видеть, что немодифицированная вер-
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Рис. 1. Зависимости быстротной ширины функции ба-

ланса от центральности соударений Au+Au при энергии√
sNN = 7.7 ГэВ. Круги — данные STAR [15], ромбы и

треугольники — результаты моделирования с немодифи-

цированной и модифицированной версиями HYDJET++

соответственно, квадраты — результаты моделирования

UrQMD

сия HYDJET++ и UrQMD не воспроизводят из-
меренные STAR зависимости быстротных ширин
ФБ от центральности, недооценивая (HYDJET++,
за исключением 20 % наиболее центральных соуда-
рений при

√
sNN = 11.5 ГэВ) или переоценивая

(UrQMD) экспериментальные значения. Введение
в модель HYDJET++ зарядовых корреляций пря-
мых адронов позволяет существенно улучшить опи-
сание данных в рассматриваемом диапазоне энер-
гий и центральностей. Значения быстротных ши-
рин ФБ воспроизводятся с хорошей точностью до
30 % центральности. Наблюдаемая для более пери-
ферических соударений некоторая недооценка дан-
ных может свидетельствовать об ограниченной при-
менимости используемой модели (как и статистиче-
ского приближения в целом) в случае относительно
небольших множественностей.

6. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В рамках модели HYDJET++ исследованы за-
рядовые корреляции адронов в соударениях тяже-
лых ионов для диапазона промежуточных энергий,
соответствующего программе скана энергий на кол-
лайдере RHIC и планируемым энергиям коллайдера
NICA. В качестве характеристики зарядовых корре-
ляций рассмотрены функции баланса, представля-
ющие собой плотности вероятности того, что разно-
именно заряженные частицы разделены определен-
ными интервалами быстроты и азимутального угла.
Современные теоретические модели плохо описыва-
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Рис. 2. Зависимости быстротной ширины функции ба-

ланса от центральности соударений Au+Au при энергии√
sNN = 11.5 ГэВ. Круги — данные STAR [15], ромбы и

треугольники — результаты моделирования с немодифи-

цированной и модифицированной версиями HYDJET++

соответственно, квадраты — результаты моделирования

UrQMD

ют зарядовые корреляции частиц в соударениях тя-
желых ионов, в частности, зависимость ширин ФБ
от центральности взаимодействий, что может свиде-
тельствовать о неучтенных механизмах таких кор-
реляций в моделях.

Проведено обобщение разработанной ранее про-
цедуры учета зарядовых корреляций прямых ад-
ронов для электрически нейтральных систем (со-
ответствует ультрарелятивистским энергиям LHC)
на случай систем с дисбалансом положительного и
отрицательного заряда (соответствует промежуточ-
ным энергиям NICA и RHIC). Показано, что экс-
периментально наблюдаемые зависимости быстрот-
ных ширин функции баланса от центральности со-
ударений ионов золота при энергиях

√
sNN = 7.7

и 11.5 ГэВ могут быть воспроизведены моделью
HYDJET++ в случае введения в модель пособы-
тийного сохранения электрического заряда прямых
адронов и учета конечных значений изоспинового,
странного и барионного химических потенциалов.
Таким образом, предложенный подход для модифи-
кации статистического рождения адронов позволяет
описать зарядовые корреляции в соударениях тяже-
лых ионов в широком диапазоне энергий (от LHC
до NICA).
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Кристаллы класса шпинелей AMe2O4 находят широкое практическое применение, от фотокатализа до

спинтроники, но зачастую обладают нетривиальными электронными и магнитными свойствами, нелегко

поддающимися теоретическому описанию. В работе были проведены расчеты в рамках метода DFT+U

для всевозможных нейтральных точечных дефектов в Fe3O4 (магнетит) и FeCr2O4 (хромит) и рассмотре-

ны всевозможные типы катионных и кислородных дефектов в обеих шпинелях. Полученные результаты

раскрывают как сходства, так и принципиальные различия дефектных соединений Fe3O4 и FeCr2O4, ха-

рактеризуя хромит как более дефектоустойчивый материал, и могут служить подспорьем для развития

новых многомасштабных моделей коррозии сталей.

DOI: 10.31857/S0044451024090062

1. ВВЕДЕНИЕ

Учет сильных электронных корреляций в зада-
чах моделирования конденсированных сред являет-
ся одной из наиболее актуальных проблем современ-
ной физики. Во многих случаях это касается соеди-
нений переходных металлов и вкупе с присутстви-
ем в них сильно вырожденных орбитальных сте-
пеней свободы приводит к большому разнообразию
эффектов [1–3]. К некоторым из них можно отне-
сти феномены фазового расслоения и зарядового
упорядочения [4–6]. Магнетит Fe3O4 и некоторые
производные оксиды железа (Fe4O5, Fe5O6) явля-
ются одними из самых ярких представителей се-
мейства сильно коррелированных оксидов, в кото-
рых переход металл–изолятор сопровождается тем
или иным изменением зарядового упорядочения;
эти структуры изучены с помощью методов рент-
геновской и нейтронной дифракции и рентгеновско-
го рассеяния [7–9], мессбауэровской спектроскопии

* E-mail: chichevatov.gd@phystech.edu

и теоретически с помощью метода LSDA+U [10,11].
Первопринципные методы учета сильных электрон-
ных корреляций, такие как приближение локальной
электронной плотности с поправкой U (LDA+U)
[12–14], LDA с динамической теорией среднего по-
ля (LDA+DMFT) в LMTO-орбиталях или плоских
волнах [15, 16], методы Хартри – Фока с погружен-
ными кластерами [17–20], сильно различаются по
своей точности и ресурсозатратности.

Оксидные пленки (Fe1−xCrx)3−δO4 имеют боль-
шое значение для антикоррозионной стойкости ста-
лей в контакте со свинцовым теплоносителем (воз-
можное технологическое решение в ядерных реак-
торах четвертого поколения) [21, 22]. При коррозии
ферритных/мартенситных сталей защитная оксид-
ная пленка, как правило, состоит из внешнего маг-
нетитного слоя (Fe3O4) и внутреннего слоя шпине-
ли (Fe1−xCrx)3−δO4 [21–24], где x = 0.20–0.23 [25].
Предполагается, что рост внутреннего хромсодер-
жащего слоя происходит в сторону стали и регули-
руется прежде всего диффузией кислорода из теп-
лоносителя внутрь, а внешнего магнетитного слоя —
наружу из-за диффузии железа в противоположном
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направлении; диффузия же хрома из стали ограни-
чена [22–25]. Для понимания преобладающих меха-
низмов массопереноса в коррозионной кинетике за-
щитных оксидных пленок необходимы представле-
ния о содержании и транспорте точечных дефектов
в этих оксидах [26].

Расчеты с помощью теории функционала плот-
ности (DFT) демонстрируют пагубность свинца и
висмута для антикоррозионной стойкости оксидных
пленок [27–29], при этом присутствие кислорода на
поверхности стали в определенной концентрации
действительно препятствует неограниченной корро-
зии [30]. Однако в рамках упомянутых моделей кор-
розии довольно мало первопринципных расчетов по-
священо термодинамике образования точечных де-
фектов в оксидах Fe(Fe1−xCrx)2O4 (см. далее).

Структура шпинели отвечает общей формуле
AB2O4, где A — сайт катионной подрешетки с тет-
раэдрическим, а B — октаэдрическим кислород-
ным окружением (рис. 1). Магнетит Fe3−δO4, яр-
кий представитель семейства сильно коррелирован-
ных оксидов переходных металлов, при нормаль-
ных условиях является инвертированной шпинелью
A3+B12+B23+O4 пространственной группы Fd3̄m.
Атомы железа в сайтах с октаэдрическим кислород-
ным окружением (B-сайтах) обладают усредненной
степенью окисления +2.5, тогда как атомы в сай-
тах с тетраэдрическим окружением (A-сайтах) име-
ют степень окисления +3 и магнитные моменты,
упорядоченные антиферромагнитно к моментам на
B-сайтах (таким образом, магнетит — ферримагне-
тик с температурой Нееля около 860 K). Скачко-
образное падение электропроводности и понижение
сингонии кристаллической решетки до моноклин-
ной наблюдаются ниже TV ≃ 120 K (переход Фер-
вея) [31–33]. Хромит FeCr2O4, для сравнения, яв-
ляется нормальной шпинелью A2+B3+

2 O4, также с
взаимным антиферромагнитным упорядочением A-
и B-подрешеток, и обладает по меньшей мере дву-
мя характерными переходами помимо перехода фер-
римагнетик – парамагнетик. Один связан с коопе-
ративным эффектом Яна – Теллера (JT) и пониже-
нием сингонии до тетрагональной в силу присут-
ствия JT-активных ионов Fe2+A , происходящим при
TJT ≃ 135 K [34–36]. Второй — с динамической
спиновой фрустрацией в B-подрешетке (не исчеза-
ющей несмотря на JT-понижения симметрии), при-
водящей к коническим спиновым структурам ниже
Tc ≃ 35 K и существенно понижающей температу-
ру Нееля примерно до 80 K по сравнению с Fe3O4

[34, 35, 37, 38].

В данной работе анализируется электронная
структура бездефектных кубических фаз магнетита
и хромита. Затем приводится краткий обзор цикла
экспериментальных исследований Дикманна и со-
авторов по изучению точечных дефектов в магне-
тите при высоких температурах. Далее описывают-
ся теоретические и вычислительные методы в рам-
ках приближении DFT+U, используемые в работе, и
термодинамический анализ устойчивости магнетита
и хромита, необходимый для определения условий,
при которых будут анализироваться энергии обра-
зования дефектов. За описанием результатов расче-
тов следует их обсуждение в контексте имеющихся
экспериментальных данных.

2. ЭЛЕКТРОННЫЕ СВОЙСТВА
МАГНЕТИТА И ХРОМИСТЫХ ШПИНЕЛЕЙ

2.1. Зарядовое упорядочение в Fe3O4

Множество теоретических исследований было
посвящено механизму перехода Фервея и расчетам
основного состояния электронной структуры магне-
тита в низкотемпературной (LT) фазе из первых
принципов [39–44]. Результаты этих работ сходят-
ся в том, что LT-фаза обладает дальним зарядо-
вым упорядочением атомов Fe2+B и Fe3+B и орби-
тальным упорядочением t2g,↓-орбиталей Fe2+B (от-
мечается ближний орбитальный порядок в согла-
сии с моделью Кугеля – Хомского [1, 40, 44]). При
этом опровергается механизм, предложенный Фер-
веем и обусловленный возникновением так называе-
мого фервеевского ближнего зарядового упорядоче-
ния FeB-атомов, призванного минимизировать энер-
гию электростатического взаимодействия электро-
нов [45]. Однако в упомянутых работах, как спра-
ведливо отмечено в [46], прослеживаются два раз-
ных взгляда на первопричину перехода. Так, авто-
ры работы [39] акцентировали внимание на зарядо-
вом упорядочении и электрон-электронном взаимо-
действии, тогда как в работе [41] чисто электрон-
ный механизм стабилизации зарядового упорядоче-
ния опровергается в пользу JT-искажений. В рабо-
тах [42, 43] отмечалась решающая роль электрон-
фононного взаимодействия более сложного характе-
ра, чем обычное JT-взаимодействие, и прежде всего
фононной X3-моды в появлении запрещенной зоны
и понижении симметрии в низкотемпературной фа-
зе магнетита.

Наиболее современная модель [47–49] предпола-
гает, что лишний электрон локализован по типу ма-
лого полярона, но не на одном сайте Fe2+B , а сра-
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Рис. 1. Кубическая элементарная ячейка шпинели AB2O4 пространственной группы Fd3̄m (56 атомов). Зеленым пока-

заны тетраэдрическое и октаэдрическое кислородные окружения

зу на трех соседних: для описания такого диспро-
порционирования атомов Fe2+B и Fe3+B (и их сопут-
ствующих смещений) предложены квазичастицы —
тримероны, обнаруживаемые в LT-фазе магнетита
при помощи рентгеноструктурного анализа [47, 48]
и теоретически [49]. Возникающее тримеронное за-
рядовое упорядочение и поляронный JT-эффект на
Fe2+B -атомах суть элементы единого механизма фер-
веевского перехода [46]. Конкретнее, зарядовое упо-
рядочение, присутствующее в рамках ближнего, но
не до конца понятного порядка при T > TV и даль-
него тримеронного при T < TV , модулируетX3-моду
благодаря ее особо сильной электрон-фононной свя-
зи [50, 51]. Таким образом, переход Фервея имеет
смешанную природу, обусловленную как электрон-
ными, так и решеточными степенями свободы [50].

Метод DFT+U, весьма эффективный при опи-
сании сильно коррелированных систем [12–14],
способен воспроизводить расщепление пика
t2g,↓(B)-электронов и, соответственно, появление
запрещенной зоны и зарядовое диспропорциони-
рование в B-сайтах LT-фазы [10, 39, 40, 42]. Долгое
время полагалось, что при T > TV , т. е. в кубической
высокотемпературной (HT) фазе, магнетит являет-
ся полуметаллом [39,41,42,52]. Тем не менее многие
эксперименты доказывают, что при повышении тем-
пературы запрещенная зона Eg остается конечной
и лишь сильно сужается более чем на 50 мэВ. Это
отражается в результатах фотоэмиссионной спек-
троскопии (Eg(HT) ≃ 100 мэВ, Eg(LT) ≃ 150 мэВ,
[53, 54]), спектроскопии оптической проводимости
(0.14 эВ [55]), сканирующей туннельной спектро-
скопии на нанокристаллах (Eg(HT) ≃ 75 ± 10 мэВ,

Eg(LT) ≃ 140–320 мэВ [56,57]). Расчеты с помощью
метода LDA + DMFT также показали [58], что
ширина запрещенной зоны Eg ≃ 0.051 эВ в HT-фазе
и Eg ≃ 0.087 эВ в LT-фазе. Однако авторы пришли
к несколько зауженной запрещенной зоне в LT-фазе
и неверным, по современным представлениям,
выводам о преобладающей роли JT-искажений
в механизме перехода Фервея, недооценив важ-
ность зарядового упорядочения. Сами структурные
искажения учитывались косвенно, путем лишь
самосогласованного варьирования параметра ∆

расщепления t2g(B)-орбиталей до момента дестаби-
лизации HT-спектра по отношению к LT-спектру
при ∆ = ∆c. Кроме того, в работе [58] параметры U

и J DMFT-гамильтониана были взяты из работ [10]
и [40], однако использованное в этом гамильтониане
значение V = 0.4 эВ для параметра кулоновского
взаимодействия между разными узлами отлича-
лось от значения 0.18 эВ в работе [10]. Наличие
ближнего зарядового упорядочения в FeB-сайтах
при T > TV было позднее подтверждено методами
рассеяния рентгеновских лучей [7, 46]; оно косвенно
следует также из величин изменения энергии в
DFT-расчетах [59] и энтропии [45, 53] между мо-
ноклинной и кубической фазами и некоторыми
особенностями поведения экспериментальных и
найденных теоретически фононных спектров [50].
Это исключает (по меньшей мере в некотором
диапазоне T > TV ) правильность представлений
о делокализации t2g,↓(B)-электрона в симмет-
рии Fd3̄m и об одинаковых степенях окисления
FeB(+2.5). Некоторые расчеты Fd3̄m-фазы магне-
тита в рамках моделей DFT+U или гибридной DFT
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воспроизводят запрещенную зону в минорной (для
спина «вниз») компоненте плотности электронных
состояний (density of states, DOS) именно благодаря
этому понижению симметрии электронной волновой
функции, но не кристаллической структуры [60–62].

Среди самых последних примеров моделиро-
вания Fe3O4 следует упомянуть работы [59, 63,
64]. Авторы работы [59] провели детальные рас-
четы с помощью метода DFT+U и изучили влия-
ние локального Fe-окружения на энергии образова-
ния нейтральных и заряженных кислородных ва-
кансий в низкотемпературной фазе магнетита, а
также нашли численное подтверждение наличию
ближнего порядка в HT-фазе. В работе [63] метод
DFT+U+V использовался для описания основно-
го состояния в кубической фазе, однако было по-
лучено неверное распределение DOS, характерное
для полуметаллов, тогда как результаты расчетов в
DFT+U-приближении правильно воспроизвели ос-
новные черты DOS и присутствие уединенного пика
FeB t2g,↓-электронов железа в минорной компонен-
те спина, однако потолок валентной зоны ошибочно
пришелся на середину этого пика, а не на его верх-
нюю границу. Наконец, расчеты в рамках классиче-
ской молекулярной динамики с потенциалом ClayFF
и метода Монте-Карло [64] смогли описать распре-
деление и эволюцию различных степеней окисления
у B-атомов железа, тогда как учет этого диспропор-
ционирования сам по себе является «узким горлыш-
ком» в проблеме создания классических потенциа-
лов для магнетита [65].

2.2. Хромистые шпинели

Железо-хромистые смешанные составные шпи-
нели Fe1+xCr2−xO4, 0 < x < 2, и их тонкие плен-
ки достаточно широко исследованы в эксперимен-
тах [66–71]. Структурные и магнитные фазовые пе-
реходы отражены в фазовых T –x-диаграммах работ
[67,68,70]. Присутствие ионов Fe2+A при x < 2 приво-
дит к возникновению кооперативного JT-эффекта
(в хромите TJT ≃ 135 K) с понижением синго-
нии решетки [34–36, 67, 68, 70]. Кроме того, маг-
нитная фрустрация в пирохлорной B-подрешетке
Fe(Cr3+B )2O4 [37,38] (и вообще при x < 0.6 [70]) при-
водит к коническим спиновым структурам и, как
следствие, заметному понижению температуры Нее-
ля до 80 K при уменьшении x вплоть до 0 в хроми-
те FeCr2O4 [34, 35, 38, 66, 70]. Влияние x на обмен-
ные константы, критическую температуру, зарядо-
вое распределение и поляронный транспорт в шпи-
нелях Fe1+xCr2−xO4 и их тонких пленках детально

описаны в работах [66,69,71]. В частности, отмечает-
ся, что увеличение доли Cr приводит к понижению
электропроводности из-за возможного блокирова-
ния поляронного переноса по цепочкам Fe3+B –Fe2+B ,
поскольку Cr3+ наиболее стабилен в этих шпине-
лях, видимо, благодаря наибольшей энергии стаби-
лизации кристаллическим полем в октаэдрическом
окружении.

Первопринципные расчеты железо-хромистых
шпинелей относительно редки и, как правило,
касаются структур FeCr2O4 (хромит) [38, 72–75],
CrFe2O4 [76, 77], а также интерфейсов или твер-
дых растворов Fe3O4–FeCr2O4 [78, 79]. Хромит
при комнатной температуре является нормальной
шпинелью (Fe2+A (Cr3+B )2O4), однако температу-
ра Нееля 80 K, ниже которой хромит обладает
ферримагнитным упорядочением вплоть до 35 K
[35], значительно ниже комнатной. В некоторых
теоретических работах DOS хромита оказывается
характерной для полуметалла [38, 72, 77, 79], но
составляет около 2 эВ в расчетах методом GGA+U
[73–75, 78], см. табл. 1 (GGA — generalized gradient
approximation). При этом оптическая ширина
запрещенной зоны хромита также конечна —
Eg = 1.3 − 1.5 эВ [38, 80, 81]. Отметим, что в работе
[75] значение Eg = 1.61 эВ ближе всего к экспери-
ментальным (см. табл. 1). Это может объясняться
более аккуратным выбором параметров U и тем,
что релаксация атомных координат в Fd3̄m-фазе
не проводилась и в результате было достигнуто
лучшее приближение к кубической HT-фазе.

Таблица 1. Ширина запрещенной зоны FeCr2O4, рассчи-

танная в приближении GGA+U

Eg, эВ U , эВ Год, источник

2.09 3.7 (Fe), 3.2 (Cr) 2013 [78]

1.8 5.0 (Fe), 3.0 (Cr) 2015 [73]

2.15 4.3 (Fe), 4.0 (Cr) 2021 [74]

1.61∗ 3.8 (Fe), 2.0 (Cr) 2023 [75]

Примечание. ∗ Без релаксации атомных координат в

Fd3̄m-структуре

3. ЭНЕРГИИ ОБРАЗОВАНИЯ И МИГРАЦИИ
ТОЧЕЧНЫХ ДЕФЕКТОВ В Fe3O4 ПО
ЭКСПЕРИМЕНТАМ ДИКМАННА И

СОАВТОРОВ

Точечные дефекты, с неизбежностью возника-
ющие в любых реальных кристаллах, оказывают
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сильное влияние на их свойства [82]. В течение
последних десятилетий прошлого века Дикманн и
др. широко исследовали термодинамику и транс-
порт дефектов в нестехиометрических оксидах [83],
в частности, в магнетите [84–91] и производных
шпинелях [92–94]. Одной из основных проблем, ука-
занных авторами работы [83], являлась трудность
интерпретации экспериментальных данных с пози-
ций механизмов ионного транспорта в шпинелях из-
за отсутствия на тот момент внятных представле-
ний о процессах с участием дефектов на микроско-
пическом уровне. Серия работ Дикманна и др. по
исследованию магнетита привнесла много ясности
в этот вопрос. В работах [84–86] авторы измеряли
остаточную радиоактивность изотопов Fe-59 по ме-
ре диффузии с поверхности в глубь образцов. Так,
в работе [84] были измерены зависимости коэффи-
циентов диффузии D∗

Fe меченых атомов при 900–
1400 ◦C от парциального давления кислорода, име-
ющие характерную V-образную форму в двойном
логарифмическом масштабе (рис. 2). На основании
закона действующих масс были выделены два реги-
она (большие и малые парциальные давления кис-
лорода) в предположении, что в первом преобладает
вакансионный, а во втором — междоузельный меха-
низм диффузии. При каждой температуре получен-
ная V-образная зависимость описывалась формулой
[84, 89]

D∗
Fe(T, aO2) = D◦

V (T )
a
2/3
O2

1 + 2KV a
2/3
O2

+D◦
I (T )a

−2/3
O2

,

(1)
где D◦

V и D◦
I — парциальные коэффициенты

диффузии для вакансий (V ) и междоузлий (I),
aO2

= pO2
/1 атм — нормированная активность

кислорода, KV —константа равновесия, зависящая
от температуры. Для вычленения истинных энер-
гий активации диффузии дефектов из фиктивных
энергий активации

Eα
fict = −d lnD◦

α

d(1/T )
, α = V, I (2)

(с целью пролить свет на механизмы катионной
диффузии) требуется знать энергии образования со-
ответствующих точечных дефектов. Дикманн и др.
предложили модель точечных дефектов для кати-
онной подрешетки магнетита [85]. Таким образом,
с использованием известной температурной зависи-
мости константы равновесия K2 для реакции обра-
зования вакансий железа

3Fe2+Fe +
2

3
O2(g)

K2

⇋ 2Fe3+Fe + VFe +
1

3
Fe3O4(g) (3)

Рис. 2. Зависимость коэффициента диффузии Fe-59

в магнетите от парциального давления кислорода при

1200 ◦C согласно формуле (1). Указаны границы магнетит-

гематитного (Fe2O3) и магнетит-вюститного (FeO) буфе-

ров (по данным работы [84])

(индекс «(g)» указывает на газовую фазу) было по-
лучено значение EV

act = 137 кДж/моль для энергии
в случае вакансионного механизма диффузии желе-
за из выражения

EV
act = −

(
d(lnD◦

V − lnK2)

d(1/T )

)
= EV

fict − EV
form.

Так как эти данные касались только диапазона
больших активностей кислорода (вакансионный ме-
ханизм), то лишь константа K2 и ее температурная
зависимость могли быть известны. По этой причине
энергия активации для междоузельного механизма
диффузии, связанного с вакансионным через френ-
келевское равновесие,

∅
KFP

⇋ Fez+I + VFe (4)

(∅ —бездефектный кристалл) не могла быть полу-
чена при помощи только константы K2, поскольку
величина

−
(
d(lnD◦

I + lnK2)

d(1/T )

)
= EI

act −
d(lnK5)

d(1/T )
=

= EI
act + EFP

form = 330 кДж/моль

включала еще неизвестную авторам энергию обра-
зования EFP

form пары Френкеля FeI/VFe [86].
С целью получить собственные данные о концен-

трации дефектов во всем диапазоне стабильности
магнетита при 900–1400 ◦C, Дикманн и др. в ра-
ботах [87, 89] использовали термогравиметрический
анализ. Авторы пришли к следующей зависимости
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для отклонения от стехиометрии δ в Fe3−δO4 (по су-
ти, титриметрической кривой) [87]:

δ =
∑

i

[VFe] −
∑

i,z

[Fez+I ] =

=
KV (T )

4

a
2/3
O2

1 + 2KV (T )a
2/3
O2

− 4KI(T )a
−2/3
O2

(5)

(суммирование проводится по возможным зарядо-
вым состояниям z и неэквивалентным конфигура-
циям i). По кривым титрования были получены ар-
рениусовские температурные зависимости констант
KV и KI с энергиями активации −226 кДж/моль
для KV и 358 и 526 кДж/моль для K ′

I и K ′′
I соот-

ветственно [89] (поведение KI авторам работы [89]
не удалось описать в рамках одной экспоненты, по-
этому KI = K ′

I +K ′′
I ). Истинные энергии активации

диффузии (барьеры миграции) точечных дефектов,
вычисленные [91] без уточнения механизмов мигра-
ции в виде

EV
act = −

(
d(lnD◦

V − lnKV )

d(1/T )

)
,

EI
act = −

(
d(lnD◦

I − lnKI)

d(1/T )

)
,

составили 0.9 эВ для вакансий и 2.65 эВ для междо-
узлий. Для фиктивных энергий активации для пар-
циальных коэффициентовD◦

V , D
◦
I по формуле (2) из

[84] были получены значения −139 и 614 кДж/моль
соответственно [89, 91].

В работе [89] термогравиметрия использовалась
для контроля массы образца во времени в процес-
се релаксации профиля концентраций дефектов по-
сле резкого изменения pO2

. По измеренным вре-
менным зависимостям авторы рассчитали химиче-
ский (ионный) коэффициент диффузии Dion, свя-
занный непосредственно с коэффициентами диффу-
зии и концентрациями точечных дефектов уравне-
нием Dioncion =

∑
def Ddefcdef (cion — эффектив-

ная концентрация участвующих в диффузии ионов).
Следуя логике предыдущих работ, авторы выдели-
ли регионы с преимущественно вакансионным либо
междоузельным механизмом диффузии и ввели ко-
эффициенты DV , DI вместо единого Dion. Таким
образом, авторы дополнили наблюдение диффузии
Fe в пространстве по методу меченых атомов [84]
комплементарным временным анализом [89] и уста-
новили их формульную связь через константы рав-
новесия из [87], а именно

DV =
12D◦

V

KV fV
, DI =

3D◦
I

4KIfI
, (6)

где fV и fI — средние корреляционные факторы
диффузии вакансий и междоузлий в модели случай-
ных блужданий. Вводя температурную зависимость
фактора fV ,

fV =
0.5ηtetDV (tet) + 0.56(1 − ηtet)DV (oct)

ηtetDV (tet) + (1 − ηtet)DV (oct)
, (7)

из тех соображений, что доля вакансий в тетраэд-
рических (A) сайтах меняется как

ηtet =
1

1 + a exp{(b/T )} ,

а коэффициент диффузии равен

DV = ηtetDV (tet) + (1 − ηtet)DV (oct)

(0.5 и 0.56 — корреляционные факторы диффузии
A- и B-вакансий соответственно [95], a, b — некото-
рые подгоночные параметры), авторы использовали
температурную зависимость величины

12D◦
V

KV
= 0.5ηtetDV (tet) + 0.56(1 − ηtet)DV (oct)

для определения a, b и энергий активации для ко-
эффициентов диффузии DV (tet), DV (oct) [89] и до-
бились хорошего согласия между коэффициентами
DV , измеренными в [89] и рассчитанными по фор-
мулам (6) и (7), и данными работ [84, 87]. Таким
образом, Дикманну и др. удалось получить некото-
рые представления о диффузии вакансий на мик-
роуровне и разделить энергии активации 0.75 эВ и
1.26 эВ для октаэдрических и тетраэдрических ва-
кансий соответственно [89]; доля последних возрас-
тает с ростом температуры. При учете в (7) толь-
ко октаэдрических вакансий (ηtet ≡ 0, fV ≡ 0.56)
получалось ранее указанное значение 0.9 эВ. Для
энергии активации диффузии междоузлий по ре-
зультатам термогравиметрии [89] получено значение
2.37 эВ. Видно, что оба последних значения в хо-
рошем согласии c указанными в предыдущем абза-
це (по результатам измерения диффузии меченых
атомов [84] и нестехиометричности [87]). Механизм
диффузии междоузлий, правда, остался неуточнен-
ным. Таблица 2 обобщает данные по барьерам ми-
грации в работах Дикманна и др.

Результаты различных экспериментов по диф-
фузии кислорода и катионов различных переходных
металлов в магнетите и производных шпинелях при-
ведены в обзоре [96]. Так, меченые атомы Cr обла-
дают самыми низкими коэффициентами диффузии
в магнетите и смешанных Fe–Cr-шпинелях (на три
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порядка ниже, чем атомы Fe, см. также [92]), одна-
ко зависимости от парциального давления O2 иден-
тичны. Дефекты анионной подрешетки считаются
второстепенными [97], однако отсутствие измерений
коэффициентов диффузии в обеих подрешетках при
одинаковых внешних условиях (парциальном давле-
нии кислорода) затрудняет сравнение их темпера-
турных зависимостей.

Таблица 2. Энергии активации диффузии катионных то-

чечных дефектов в Fe3O4 (эВ) из работ [89, 91] (vac —

вакансии, int — междоузлия)

Метод vac int

Метод меченых атомов [84]
+ статическая

термогравиметрия [87]

0.9∗

2.371.26 (A)

0.75 (B)

Термогравиметрия во времени [89] 0.9 2.65

Примечание. ∗ fV ≡ fV (B) = 0.56 в (7).

Приближения DFT и DFT+U способны предо-
ставить достаточно многосторонние сведения о тер-
модинамических и кинетических свойствах точеч-
ных дефектов в магнитных оксидах железа, таких
как гематит Fe2O3 [98], однако подобные исследова-
ния магнетита, особенно его HT-фазы, имеют неза-
вершенный и разрозненный характер. Так, авторы
работы [99] исследовали миграцию октаэдрических
вакансий в шпинелях MeFe2O4, Me = Fe, Co, Ni и
получили барьер миграции 0.7 эВ для B-вакансии в
Fe3O4 в согласии с результатом Дикманна и др. [89],
однако использовали некорректное магнитное упо-
рядочение в магнетите. Впервые последовательный
подход к моделированию точечных дефектов в куби-
ческой фазе магнетита с помощью метода DFT+U,
опирающийся на полупроводящее основное состоя-
ние с фервеевским упорядочением, описан в работах
[61, 62], но касается только катионной подрешетки.
При детальном исследовании кислородных вакан-
сий [59] также было уделено большое внимание заря-
довому упорядочению. В настоящей работе охвачен
наиболее полный набор всевозможных точечных де-
фектов в магнетите и хромите, однако расчеты ба-
рьеров миграции не проводились.

4. ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ И
ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫЕ МЕТОДЫ

При аккуратном подборе параметра U для луч-
шего описания свойств конкретного оксида железа
метод DFT+U способен описывать электронные и

термодинамические свойства кристалла на уровне
точности, почти не уступающем уровню метода DFT
c гибридными функционалами плотности [100]. Бо-
лее того, сами по себе гибридные функционалы типа
HSE содержат неопределенность выбора скринин-
гового параметра и, как и в случае с U в методе
DFT+U, при уменьшении этого параметра также
могут приводить к исчезновению запрещенной зоны
в минорной компоненте DOS магнетита [60,100]. По-
скольку единообразные исследования точечных де-
фектов в шпинелях Fe1+xCr2−xO4 из первых прин-
ципов отсутствуют, в настоящей работе с помощью
метода DFT+U были проведены расчеты энергий
образования нейтральных точечных дефектов как в
катионной, так и в кислородной подрешетках магне-
тита и хромита для двух пограничных случаев при
x = 2, 0. Энергии формирования точечных дефек-
тов зависят от химических потенциалов элементар-
ных компонентов, поэтому прежде всего из условий
стабильности Fe3O4 и FeCr2O4 и с привлечением
энергий Гиббса формирования различных оксидов
Fe и Cr из термохимической базы данных [101] бы-
ли найдены пределы изменения этих величин в хо-
рошем согласии с экспериментальными границами
стабильности. Поскольку исследовались именно вы-
сокотемпературные кубические Fd3̄m-фазы Fe3O4 и
FeCr2O4, особое внимание в нашей работе было уде-
лено корректному приближению к основному состо-
янию электронной подсистемы, с тем чтобы мини-
мизировать низкотемпературные артефакты DFT.
Наконец, были описаны дефектные конфигурации
с наименьшей энергией и рассчитаны энергии обра-
зования точечных дефектов с учетом только вклада
от оптимизации электронной и ионной систем в пре-
небрежении объемными эффектами и вкладами фо-
нонной и электронной энтропий. Полученные в на-
шей работе результаты находятся в хорошем коли-
чественном согласии с другими первопринципгыми
расчетами энергий образования точечных дефектов
в Fe3O4 и работами Дикманна и др., что во многом
оправдывает избранные нами приближения и досто-
верность результатов, полученных для FeCr2O4.

Расчеты были выполнены с использованием про-
граммного пакета VASP [102–104]. Для аппрок-
симации электронной плотности вблизи атомных
ядер применялся метод присоединенных плоских
волн (projector augmented waves method, PAW)
[105] в комбинации с обобщенным градиентным
приближением для обменно-корреляционного по-
тенциала на уровне функционала Пердью– Бур-
ка – Эрнцерхофа (PBE GGA) [106]. Были выбраны
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PAW-псевдопотенциалы Fe(4s2 3d6), Cr(4s1 3d5) и
O(2s2 2p4). В расчетах использовались 56-атомные
кубические ячейки (см. рис. 1). Энергия обреза-
ния плоских волн составляла 550 эВ, разреше-
ние Г-центрированной k-сетки — 4 × 4 × 4, крите-
рии сходимости самосогласованных циклов состав-
ляли 10−6(10−5) эВ по электронным (ионным) ша-
гам. Симметрийные ограничения на электронную
плотность не накладывались, поскольку это принци-
пиально важно для диспропорционирования зарядо-
вых состояний +2 и +3 между октаэдрическими сай-
тами железа в магнетите [60–62]. Метод тетраэдров
[107] применялся для аппроксимации электронной
функции распределения при интегрировании в пер-
вой зоне Бриллюэна. Хотя упоминаемые нами ре-
ференсные литературные данные касаются темпе-
ратур T > TN ≃ 860 K для магнетита (и тем более
T > TN ≃ 80 K для хромита), во все расчеты была
включена спиновая поляризация с коллинеарными
магнитными моментами. Для учета сильных элек-
тронных корреляций использовался подход DFT+U
в модификации Дударева [108] с UFe = 3.5 эВ [60–62],
UCr = 2.0 эВ [75]. Применялись оптимальные стра-
тегии параллелизации вычислений в VASP [109].

Для визуализации структур использовалась
программа OVITO [110]. Пакет pymatgen [111]
применялся для обработки выходных файлов,
пакет ShakeNBreak [112, 113] — для обеспечения
более «кропотливой» релаксации в дефектных
структурах.

Энергии (энтальпии) образования нейтральных
дефектов рассчитывались по формуле

Eform = Edef − E0 − ∆niµi, (8)

где Edef — энергия дефектной суперъячейки в
DFT+U, E0 — энергия бездефектной суперъячей-
ки в DFT+U, ∆ni = ±1 в зависимости от типа де-
фекта (вакансия или междоузлие), µi = µ0

i + ∆µi —
химический потенциал добавляемого или убираемо-
го атома. В случае FeCr2O4 дополнительные рас-
четы энергий образования для наиболее выгодных
конфигураций вакансий и междоузлий были про-
деланы на сетке 6 × 6 × 6, но относительные изме-
нения величин Edef − E0 составили менее 1%. Вы-
бор референсных химических потенциалов µ0

i ничем
не ограничен, однако: 1) они должны быть отнесе-
ны к одинаковым термодинамическим параметрам
(T, P) для всех элементов в составе рассматривае-
мой фазы; 2) хотя абсолютные значения µ0

i не име-
ют смысла, как и энергии суперъячеек в DFT+U,
но все эти величины должны быть рассчитаны в

одном и том же приближении. Отрицательная до-
бавка ∆µi изменяется в пределах термодинамиче-
ской стабильности фазы (см. разд. 5). Для кислоро-
да O2(g) эта поправка может быть связана с его пар-
циальным давлением в идеально-газовом приближе-
нии (∆µi = ∆µi(P ), P = pO2):

µi.g.(T, P ) = GDFT
i.g. (T0, P0)+

+ (H(T, P0) −H(T0, P0))−
− (TS(T, P0) − T0S(T0, P0)) + T ln (P/P0) =

= µ0
i.g.(T, P0) + T ln (P/P0), (9)

где G — энергия Гиббса, H — энтальпия, S —
энтропия, индекс «DFT» означает, что величина
Gi.g.(T0, P0) должна быть рассчитана в рамках ис-
пользуемого в работе приближения. В нашем слу-
чае, поскольку триплет молекулярного кислорода
неверно описывается в GGA, в первом слагаемом
нельзя было принять T0 = 0, P0 = 0. Поэтому мы
положили T0 = 298.15 К и P0 = 1 атм и нашли

GDFT
O2(g)

(T0, P0) = −9.74 эВ

исходя из 1) найденных нами DFT-энергий
HDFT

H2,H2O(g)(T = 0, P = 0) молекул H2 и H2O,
пересчитанных по формуле (9) в энергии
Гиббса GDFT

H2,H2O(g)(T0, P0) с помощью термо-
химических данных [101]; 2) энергии Гиббса
∆Gc(T0, P0) = −4.92 эВ/O2 для реакции горения
водорода при нормальных условиях, после чего
получили

GDFT
O2(g)

(T0, P0) = 2(GDFT
H2O(g)(T0, P0)−

−GDFT
H2(g)

(T0, P0)) − ∆Gc(T0, P0).

Второе и третье слагаемые в (9) для пересчета
GDFT

O2(g)
(T0, P0) от T = T0 к требуемой температуре

T = 1500 K (эта температура была выбрана, по-
скольку большинство актуальных эксперименталь-
ных данных ближе всего именно к ней) по формуле
(9) также брались из базы данных [101]. В сумме
первые три слагаемых в (9) при T = 1500 K дали
величину

µ0
O2(g)

(T, P0) = −6.357 эВ/O.

Последнее слагаемое в (9) есть добавка ∆µO2(g)(P ).

Химические потенциалы Fe и Cr также рассчи-
тывались как µ0

i +∆µi, где µ0
i — энергия элементар-

ной ОЦК-фазы металла в расчете на атом в DFT+U
(µ0

Cr = −7.774 эВ/атом, µ0
Fe = −5.571 эВ/атом),
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∆µi — отрицательная добавка, обусловленная от-
личием рассматриваемой фазы от чистого металла.
Следующий раздел посвящен расчету пределов из-
менения ∆µi.

5. ГРАНИЦЫ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЙ
СТАБИЛЬНОСТИ ДЛЯ ХИМИЧЕСКИХ

ПОТЕНЦИАЛОВ

Добавочные химические потенциалы ∆µi эле-
ментарных компонентов в области термодинамиче-
ской стабильности Fe3O4 или FeCr2O4 связаны со-
отношениями соответственно

3∆µFe + 4∆µO = ∆Gform(Fe3O4),

∆µFe + 2∆µCr + 4∆µO = ∆Gform(FeCr2O4),
(10)

где ∆Gform — энергии Гиббса образования фаз, то-
гда как для конкурирующих фаз FexCryOz должны
иметь место неравенства

x∆µFe + y∆µCr + z∆µO < ∆Gform(FexCryOz), (11)

свидетельствующие об их нестабильности относи-
тельно фаз элементарных компонентов (конкуриру-
ющими являются Fe2O3 и FeO, а также дополни-
тельно Cr2O3 и CrO2 для хромита). Энергии Гиббса
образования фаз ∆Gform в работе были взяты из
базы NIST [101] для T = 1500 К. Так, для магнети-
та

3∆Gform(Fe2O3) − 2∆Gform(Fe3O4) > ∆µO >

> ∆Gform(Fe3O4) − 3∆Gform(FeO).
(12)

После пересчета согласно формуле

∆µO =
1

2
T ln

(
P

P0

)

искомые границы стабильности составили

−8.06 < lg pO2 < −2.23

в хорошем согласии со значениями −8.9 и −2.4 при
1500 К, полученным Дикманном и др., см. рис. 7 в
работе [87].

Аналогичные соотношения были составлены в
случае хромита FeCr2O4, энергия формирования ко-
торого относительно Fe, Cr, O отсутствовала в таб-
лицах NIST JANAF и была рассчитана по дан-
ным из работы [114] (≈−945 кДж/моль). Диа-
грамма стабильности на рис. 3 хорошо воспроиз-
водит нижнюю границу (недостаток кислорода),
lg (ppoorO2

/P0) = −14.15 по сравнению со значения-
ми −14.57 при 1473 K [115], −14 при 1473 K [92],

Рис. 3. Фазовая диаграмма стабильности FeCr2O4. Серым

закрашена область, где стабилен FeCr2O4 и нестабиль-

ны конкурирующие оксиды. Красным и синим маркерами

отмечены репрезентативные точки для условий избытка

(∆µO = −0.59 эВ) и недостатка (∆µO = −1.99 эВ) кисло-

рода соответственно

−13.7 при 1500 K [116]. Однако верхняя граница
lg (prichO2

/P0) = −2.41 относительно неплохо воспро-
изводит результат −5.20 из работы [115], но сильно
завышена по сравнению со значениями −12.5 [92]
и −11.7 [116]. Стоит, однако, отметить, что верх-
няя граница стабильности шпинелей (Fe1−xCrx)3O4

на фазовых диаграммах pO2–x [92, 116] испытыва-
ет очень крутой спад к нижней при приближении
x → 2/3 (как если бы составу FeCr2O4 соответство-
вало одно допустимое давление кислорода), что мо-
жет приводить к большим погрешностям в опреде-
лении этой границы.

6. РЕЗУЛЬТАТЫ

6.1. FeMe2O4 (Me = Fe,Cr): модель

основного состояния кубической фазы

Для описания бездефектной кубической фазы
магнетита и хромита методом DFT, как подчерки-
валось в работах [62, 75], исключалась релаксация
не только формы ячейки, но и положений атомов
с сохранением принадлежности решетки простран-
ственной группе Fd3̄m (позиции Вайкоффа 8a, 16c,
32e для A-, B- и кислородной подрешеток, смещение
атомов кислорода u = 0.0049 в Fe3O4 и u = 0.0126

в FeCr2O4), и лишь параметр решетки был опти-
мизирован. При этом, однако, допускалось пони-
жение симметрии электронной плотности. Баланси-
руя вновь между необходимостью оставаться в рам-
ках статических расчетов при 0 K методом DFT и
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Рис. 4. Плотности электронных состояний (DOS) Fe3O4 (слева) и FeCr2O4 (справа). Уровень потолка зоны проводимости

(VBM) принят за 0. Запрещенная зона Eg закрашена розовым

стремлением аппроксимировать HT-фазу, где заря-
довое упорядочение является ближним и, в конце
концов, может исчезнуть, мы добились зарядово-
го диспропорционирования в B-подрешетке магне-
тита в соответствии с упорядочением Фервея в ос-
новном состоянии [61]. Параметр решетки, миними-
зирующий энергию, составил 8.474 Å для Fe3O4 и
8.488 Å для FeCr2O4 и в последующих расчетах был
фиксирован.

На рис. 4 слева изображена орбитально-
разрешенная DOS кубического магнетита. Приме-
чательно присутствие узкой, но конечной запре-
щенной зоны Eg = 0.06 эВ. Как и в моноклинной
LT-фазе [40], запрещенная зона относится к расщеп-
лению t2g-орбиталей атомов Fe2+B и Fe3+B вследствие
зарядового упорядочения. Узкий t2g-пик в минор-
ной компоненте DOS на уровне потолка валентной
зоны соответствует локализованному на атоме Fe2+B
электрону. DOS хромита FeCr2O4 представлена на
рис. 4 справа, ширина запрещенной зоны 1.61 эВ,
а потолку валентной зоны соответствует e-пик
лишнего электрона на атоме Fe2+A . Основные ха-
рактеристики двух шпинелей в основном состоянии
собраны в табл. 3.

Таблица 3. Параметр решетки a, магнитные моменты ка-

тионов m, магнитный момент ячейки M, ширина запре-

щенной зоны Eg кубических FeMe2O4, Me = Fe, Cr

Me a, Å m, µB M, µB Eg, эВ

Fe 8.47 4.1 (Fe3+B ), 3.7 (Fe2+B ) 32 0.06

−4.0 (Fe3+A )

Cr 8.49 2.9 (Cr3+B ) 16 1.61

−3.7(Fe2+A )

По матрицам заселенностей, полученным
в результате работы методом DFT+U, можно
заключить, что ионам металлов соответству-
ют высокоспиновые конфигурации Fe3+B t32g,↑e

2
g,↑,

Fe2+B t32g,↑e
2
g,↑t

1
2g,↓, Fe3+A e2↓t

3
2,↓ в Fe3O4 и Cr3+B t32g,↑e

0
g,↑,

Fe2+A e2↓t
3
2,↓e

1
↑ в FeCr2O4. По округленным до целых

значений собственным числам матриц заселенно-
стей можно отождествить моменты Fe3+ с 5µB,
Fe2+ c 4µB и Cr3+ с 3µB. Полные моменты ячеек
составили, таким образом, 8 · 5 + 8 · 4 − 8 · 5 = 32µB

в Fe3O4 и 16 · 3 − 8 · 4 = 16µB в FeCr2O4.

6.2. Энергии образования нейтральных

дефектов

Обозначения межузельных положений в ка-
тионной подрешетке шпинели (два тетраэдри-
ческих A1, A2 и октаэдрическое B) в нашей
работе аналогичны описанным в [62], но список
изучаемых точечных дефектов был расширен
(FeA1,A2,B,int,VFe,A,B,OA1,A2,B,int,VO в Fe3O4 и
FeA1,A2,B,int, VFe,A, CrA1,A2,B,int, VCr,B, OA1,A2,B,int,

VO в FeCr2O4). В FeCr2O4 дополнительно рас-
смотрен антисайт-дефект Fe–Cr. Кроме того, был
использован метод ShakeNBreak [112,113] для более
полного охвата конфигурационного пространства
каждой дефектной структуры и во избежание
проблемы локальных структурных минимумов при
релаксации. Наконец, поскольку матрицы запол-
нения d -орбиталей и магнитное упорядочение в
дефектных ячейках были a priori неизвестны, при
моделировании катионных дефектов магнитные
моменты на атомах металла и полный момент
ячейки в начале расчета были инициализированы
разными способами. В отдельных случаях также
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Таблица 4. Химические потенциалы µi, избранные для

расчета энергий формирования точечных дефектов со-

гласно (8); числа слева соответствуют условиям недостат-

ка O2, а справа — избытка

Me µFe, эВ µCr, эВ µO, эВ

Fe (−6.20|−6.85) (−|−) (−7.56|−7.07)

Cr (−5.64|−7.04) (−8.67|−10.77) (−8.35|−6.95)

Таблица 5. Энергии формирования нейтраль-

ных точечных дефектов и френкелевских пар

FeI/VFe, CrI/VCr, OI/VO, эВ. Приведены наинизшие

значения для каждого из типов дефектов∗

Fe3O4 rich∗∗ poor FeCr2O4 rich poor

FeA1-int 2.16 1.51
Fe–

Cr∗∗∗
1.74 1.74

FeA2-int 2.13 1.48 Fe-int 4.85 3.45

FeB-int 1.14 0.49 Cr-int 6.66 4.56

A-vac 1.19 1.84 Fe-vac 1.77 3.17

B-vac 0.07 0.72 Cr-vac 1.38 3.48

O-int 2.37 2.86 O-int 3.57 4.97

O-vac 0.53 0.04 O-vac 3.00 1.60

FeBint/VB 1.21 Crint/VCr 8.04

FeAint/VA 3.32 Feint/VFe 6.62

Oint/VO 2.90 Oint/VO 6.57

Примечания.
∗ Жирным выделены наименьшие значения в каждом
столбце.
∗∗ rich/poor — условия избытка/недостатка O2.
∗∗∗ Антисайт-дефект Fe–Cr.

допускалось изменение спинового упорядочения
на одном или двух катионах. Принятые нами
меры хотя лишь отчасти и косвенно, но способ-
ствовали преодолению более глобальной проблемы
локальных минимумов метода DFT+U как основы-
вающегося на орбитально-зависимом функционале
плотности [117,118].

Для расчета энергий образования по формуле
(8) в работе были взяты значения химических по-
тенциалов, имитирующие условия верхней и ниж-
ней границ стабильности хромита по шкале парци-
альных давлений O2 (маркеры на рис. 3). Заметим,
что на нижней границе хромит может сосущество-
вать с чистым железом. В случае магнетита нижняя
граница была выбрана из тех же соображений (т. е.
lg pmin

O2
= −8.06, см. разд. 5), однако верхняя была

взята равной не −2.23, как было рассчитано нами,

а −4.76. Это соответствует значению верхней гра-
ницы стабильности магнетита pmax

O2
(T ) в контакте с

расплавом свинца с растворенным в нем кислоро-
дом, которое было найдено экстраполяцией зависи-
мости ln pmax

O2
(T ) к 1500 K (см. рис. 6 в работе [23]).

Таблица 4 содержит все использованные в расчетах
значения химических потенциалов.

Рассчитанные в работе энергии образования де-
фектов в Fe3O4 и FeCr2O4 сгруппированы в табл. 5.
Для наглядности были отобраны наименьшие значе-
ния среди междоузлий O в обеих шпинелях и меж-
доузлий Fe и Cr в хромите. Отметим, что энергии
образования в целом заметно выше в FeCr2O4, чем
в Fe3O4. Это может быть связано с тем, что ио-
ны железа в октаэдрических (B) сайтах магнетита
проявляют смешанную валентность, что делает воз-
можным эффективное экранирование изменений за-
рядовой плотности, вызванных появлением дефек-
та, путем изменения соотношения количеств двух-
и трехзарядных катионов [87].

6.2.1. Магнетит

Согласно [62] и нашим результатам, вакансии и
междоузлия в B-сайтах являются одними из наибо-
лее легко образующихся дефектов подрешетки же-
леза, однако стоит добавить, что нейтральные кис-
лородные вакансии также обладают низкими энер-
гиями формирования, в отличие от междоузлий. В
условиях избытка кислорода наиболее легко образу-
ются вакансии железа, что ожидаемо в рамках моде-
ли точечных дефектов Дикманна [87], см. выраже-
ние (5) в нашей работе. Величины магнитных мо-
ментов атомов в регулярных катионных подрешет-
ках практически не отличались от их значений в чи-
стом магнетите (см. табл. 3).

A-междоузлия Fe. Релаксация атомных коор-
динат суперъячеек с междоузлиями FeA1 и FeA2

(положения междоузлий обозначены согласно [62])
привела к структурно- и энергетически близким
конфигурациям (в табл. 5 приведены оба значения).
Один из B-атомов вблизи начального положения
междоузлия выходит из своего сайта, и на месте об-
разовавшейся B-вакансии располагается димер ато-
мов Fe (рис. 5). Магнитный момент ячейки соста-
вил 34µB (ср. с [62]). Анализ собственных чисел
матриц заселенностей показал (рис. 6), что распре-
деления валентностей в регулярной B-подрешетке
(октаэдрической) атомов Fe в обоих случаях были
представлены шестью трехвалентными и девятью
двухвалентными ионами с высокоспиновыми кон-

5 ЖЭТФ, вып. 3 (9)
357



Г. Д. Чичеватов, В. В. Стегайлов ЖЭТФ, том 166, вып. 3 (9), 2024

Рис. 5. (56± 1)-атомные ячейки Fe3O4 с дефектом после релаксации. Атомы FeB показаны коричневым, FeA — песоч-

ным, O — красным; междоузлия — зеленым, окружение вакансий — лиловым
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фигурациями Fe3+B t32g,↑ e
2
g,↑ и Fe2+B t32g,↑ e

2
g,↑ t

1
2g,↓; в

регулярной A-подрешетке (тетраэдрической) — во-
семью трехвалентными ионами Fe3+A e2↓ t32,↓. Меж-
доузельный димер в B-позиции состоит из двух
ионов Fe t32,↑ e2↑ (t2 + e)1↓, магнитные моменты ко-
торых равны 3.4µB и 3.6µB и сонаправлены с
B-подрешеткой (мажорная компонента спина, ато-
мы FeB(1), Feint на рис. 6). Это воспроизводит ре-
зультат работы [62]. Лишние ↓-электроны, локализо-
ванные на каждом из этих междоузельных атомов,
являются смесью t2- и e-состояний ввиду того, что
атомы не принадлежат регулярному сайту и не име-
ют правильного тетраэдрического (или октаэдриче-
ского) окружения. Таким образом, если считать эти
два атома формально двухвалентными (согласно за-
полнению d -оболочки), то суммарная валентность
6 · 3 + 9 · 2 + 2 · 2 + 8 · 3 = 64 соответствует суммар-
ной валентности атомов кислорода в ячейке. При-
мечательно, что это было достигнуто в приближе-
нии DFT+U благодаря соответствующему измене-
нию количества ионов Fe2+B и Fe3+B . Видно также,
что формально целочисленные магнитные моменты
5µB для Fe3+B и 4µB для Fe2+B приводят к полному
моменту 6 · 5 + 9 · 4 + 2 · 4 − 8 · 5 = 34µB.

B-междоузлия Fe. Нужно отметить, что най-
денная нами наиболее энергетически выгодная кон-
фигурация для междоузлия Fe в B-сайте отличалась
от указанной в [62]: 1) магнитный момент ячейки
составлял не 26µB, а 28µB; 2) согласно [62], по-
сле релаксации междоузлие и соседние FeA-атомы
практически не смещались, в нашем же случае атом
из A-сайта смещается в ближайшее свободное B-
междоузельное положение по соседству с уже име-
ющимся B-междоузлием. Таким образом, конфигу-
рация после релаксации на самом деле являла собой
не одно междоузлие FeB,int, а два атома Fe в сосед-
них междоузельных B-сайтах, окружающие вакан-
сию в A-сайте: 2FeB,int+VFe,A, см. рис. 5. Такая кон-
фигурация была получена в ходе релаксации и для
магнитного момента 26µB, но нами было установле-
но, что ячейки с магнитным моментом 26µB облада-
ли более высокими энергиями как при координатах
атомов, полученных для 28µB, так и при конфигу-
рации, аналогичной [62], т. е. дополнительный выиг-
рыш в энергии был приобретен именно с учетом но-
вого перераспределения электронов на d -оболочках
Fe. Анализ матриц заселенностей 3d -орбиталей по-
казал (рис. 6), что регулярная B-подрешетка ато-
мов Fe в ячейке содержит семь ионов Fe3+B t32g,↑ e

2
g,↑

и 9 ионов Fe2+B t32g,↑ e2g,↑ t12g,↓, а A-подрешетка —
семь ионов Fe3+A t32,↓ e

2
↓. Два B-междоузлия вокруг

A-вакансии (атомы FeA(8), Feint) имеют конфигу-
рации, практически соответствующие высокоспино-
вым Fe2+B t32g,↓ e2g,↓ t12g,↑, −3.7µB, но с небольшой
примесью eg,↑-состояний к t2g,↑-состояниям (опять
же, видимо, из-за искажений октаэдрического окру-
жения); магнитные моменты ориентированы анти-
параллельно B-подрешетке. В [62] магнитный мо-
мент (одного) B-междоузлия составлял −3.73µB,
также антипараллельно B-подрешетке, но распреде-
ление зарядовых состояний 10 Fe2+B , 6 Fe3+B , 8 Fe3+A
и Fe2+int — в сумме 64, а целочисленный магнитный
момент 10 · 4 + 6 · 5 − 8 · 5 − 4 = 26µB, в то вре-
мя как в нашей конфигурации с двумя междоузли-
ями в B-сайтах и A-вакансией: 9 Fe2+B , 7 Fe3+B , 7 Fe3+A
и 2 Fe2+B,int — также 64, что соответствует сумме
кислородных валентностей, но магнитный момент
9 · 4 + 7 · 5 − 7 · 5 − 2 · 4 = 28µB. Естественно, как и
в случае A-междоузлия, двухвалентных ионов ста-
новится больше, а трехвалентных — меньше, но в
этом случае изменение пропорции связано отчасти
и с переходом тетраэдрического трехвалентного ато-
ма железа в двухвалентное состояние с почти окта-
эдрическим окружением.

A- и B-вакансии Fe. Значительных струк-
турных изменений после релаксации ячеек с
одной вакансией железа в Fe3O4, кроме незна-
чительного отталкивания атомов кислорода от
местонахождения вакансии, обнаружено не было
(см. рис. 5). B-вакансия обладает более низ-
кой энергией образования, чем A-вакансия (см.
табл. 5), а магнитные моменты ячейки состав-
ляют 30µB (5 Fe2+B , 10 Fe3+B , 8 Fe3+A ) и 40µB

(5 Fe2+B , 11 Fe3+B , 7 Fe3+A ) соответственно, где
подразумеваются высокоспиновые конфигурации
ионов; изменение соотношения количеств двух- и
трехвалентных атомов железа в точности компен-
сирует исчезновение одного атома железа (рис. 6);
подобные результаты были получены в работе [61].

Вакансии и междоузлия O. В ходе расчетов
было обнаружено, что метод DFT+U применитель-
но к структурам Fe24O32±1, содержащим кислород-
ный точечный дефект, приводил к особенно боль-
шому разнообразию возможных магнитных и за-
рядовых упорядочений (особенно мелко испещрен-
ной минимумами поверхности энергии орбитально-
зависимого хаббардовского вклада), поскольку сре-
ди конфигураций с близкими энергиями оказыва-
лись как те, которые различались положением из-
менивших валентность атомов FeB относительно де-
фекта, так и те, где допускался переворот спина од-
ного из атомов FeB, соседних с дефектом (↓ вместо ↑
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Рис. 6. Собственные числа матриц заполнения 3d -оболочек FeB (коричневый) и FeA (песочный) в (56± 1)-атомных ячей-

ках Fe3O4, см. рис. 5. Положения стрелок пояснены в тексте
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в наших обозначениях), и (в случае вакансии) смена
валентности атома FeA с 3 до 2. Мы ограничились
полуинтуитивным перебором достаточно большого
(около 10–15) числа начальных упорядочений, осо-
знавая, что охватить такое большое конфигурацион-
ное пространство возможных комбинаций спиновых
и зарядовых упорядочений крайне затруднительно,
но замечая, что смогли локализовать искомые энер-
гии основного состояния в пределах не более 50 мэВ
от найденных нами наименьших энергий структур с
кислородной вакансией или междоузлием.

Так, в случае междоузлия (см. рис. 5) пере-
ворот спина октаэдрического атома Fe и смена
валентности тетраэдрического оказались невыгод-
ными, конечная структура обладала распределе-
нием валентностей и высокоспиновыми конфигу-
рациями в соответствии с 6 Fe2+B t32g,↑ e2g,↑ t12g,↓,
10 Fe3+B t32g,↑ e2g,↑, 8 Fe3+A e2↓ t32,↓ (рис. 6) и полным
моментом 6 ·4+10 ·5−8 ·5 = 34µB. Изменения поло-
жений катионов были не так значительны, но один
из соседних атомов O заметно сместился и занял по-
ложение в тетраэдрическом катионном окружении
(2 FeA + 2 FeB) симметрично междоузельному атому
O относительно диагонали цепочки атомов FeB, так
что стал неотличим от самого междоузлия.

Появление вакансии O (см. рис. 5) наиболее вы-
годными делает конфигурации, в которых самые
близкие к вакансии атомы FeB, преимущественно
являются двухвалентными (см. рис. 6), поскольку
избыточная электронная плотность из-за неском-
пенсированных валентностей хорошо локализовыва-
лась на катионах Fe2+B . В найденной в этой рабо-
те структуре с наименьшей энергией все 6 ионов
соответствовали конфигурации Fe2+B . Кроме того,
один из ближайших к вакансии атомов FeB, связан-
ных с соседним для вакансии атомом FeA(1) кис-
лородным мостиком, изменил свою проекцию спина
(Fe2+B,↓, FeB(13) на рис. 6). Сам же катион FeA(1),
лишенный связи с одним атомом кислорода, стал
двухвалентным (Fe2+A,↓ e2↓ t32,↓ t12,↑), лишний элек-
трон на нем локализован на t2-орбиталях с одинако-
вым вкладом от каждой

(
(1/

√
3)(d↑xy + d↑xz + d↑yz)

)
.

Во всей B-подрешетке в целом стало также на
один двухвалентный ион больше (высокоспиновые
7 Fe3+B , 9 Fe2+B ). Полный магнитный момент ячейки
составил 8 ·4+7 ·5−4−4−7 ·5 = 24µB. Избыточная
электронная плотность на месте вакансии перерас-
пределилась, таким образом, в виде двух дополни-
тельных электронов, локализованных на соседних
FeA и FeB, рис. 10, сверху. Это объясняет смеще-
ние (отталкивание) атома FeA в сторону от место-
положения вакансии, так что он находится практи-

чески в плоскости трех оставшихся соседних атомов
O (в тригональном окружении), как хорошо видно
по почти плоскому координационному многогранни-
ку FeA на рис. 5.

6.2.2. Хромит

В хромите, как видно из правой части табл. 3, в
условиях избытка кислорода наиболее легко образу-
ются вакансии хрома. В условиях недостатка кисло-
рода наиболее легко образуются вакансии кислоро-
да и антисайты. Междоузлия, как Fe и Cr, так и O,
образуются труднее всего.

Междоузлия Cr и Fe. Конечная структура
с Cr-междоузлием с наименьшей энергией напо-
минала результат для B-междоузлия в Fe3O4 по-
сле релаксации, а именно, атом Fe по соседству с
Cr-междоузлием сместился практически в соседнее
B-межузельное положение, а само Cr-междоузлие
занимало другое соседнее B-межузельное положе-
ние (ср. рис. 5 и 7). Магнитные моменты двух ато-
мов Cr — собственно междоузлия и соседнего регу-
лярного B-атома (Crint и Cr(2) на рис. 8, соответ-
ственно) — отличаются от тех, которыми обладают
атомы Cr3+B t32g,↑ e0g,↑ в регулярных сайтах решет-
ки (см. табл. 4): он равен 4.0µB для междоузлия
Crint и 3.6µB для соседнего атома Cr(2). Судя по
матрицам заполнения (рис. 8), этим атомам могут
быть поставлены в соответствие валентные состоя-
ния Cr1+ t32g,↑ e2g,↑, Cr2+ t32g,↑ e1g,↑ и условно цело-
численные магнитные моменты 5µB и 4µB. Сме-
стившийся атом Fe, находясь в окружении, близ-
ком к октаэдрическому, практически обладал кон-
фигурацией Fe2+ t32g,↓ e2g,↓ t12g,↑ (остальные атомы
Fe — Fe2+A e2↓ t32,↓ e1↑). Полный магнитный момент
ячейки составил 5 + 4 + 15 · 3 − 8 · 4 = 22µB

(1 + 2 + 15 · 3 + 8 · 2 = 64).
В случае с Fe-междоузлием, однако, конфигура-

ция (2FeB,int + VFe,A) уже не обладала наименьшей
энергией, хотя и была в пределах 0.1 эВ от нее.
Более выгодной была конфигурация с междоузли-
ем типа A2 (см. рис. 7); межузельный атом Feint
был смещен от исходного A2-положения к соседне-
му A-положению и вытеснял соседний регулярный
атом FeA ближе к соседнему B-межузельному поло-
жению. В результате пик e↑-электронов этого атома
FeA в области потолка валентной зоны (см. рис. 4)
превратился в гибрид e- и t2-электронов с числа-
ми заполнения, более близкими к половинным (атом
Fe(3) на рис. 8, его магнитный момент (−3.5µB)
меньше, чем у Fe2+A ), что могло отразиться на вы-
сокой энергии образования междоузлия. Похожая
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Рис. 7. (56± 1)-атомные ячейки FeCr2O4 с дефектом после релаксации. Атомы FeA показаны песочным, CrB — синим,

O — красным; междоузлия — зеленым, окружение вакансий — лиловым
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ситуация возникала и с самим междоузлием, но с
более явной локализацией электрона (атом Feint на
рис. 8); междоузлие обладало магнитным момен-
том −3.1µB, формально соответствующим состоя-
нию Fe1+int. Соседний с междоузлием атом Cr также
понизил валентность и повысил магнитный момент
(Cr2+B , t32g,↑ e

1
g,↑, атом Cr(15) на рис. 8; µ = 3.6µB).

Полный целочисленный магнитный момент был ра-
вен 15 ·3−8 ·4−3+4 = 14µB (15 ·3+8 ·2+1+2 = 64).

Анализ DOS в структурах с междоузлиями по-
казал, что дополнительные электроны на атомах
Fe1+, Cr1+, Cr2+ были сильно делокализованы и
привели к появлению широких зон с сильной гибри-
дизацией у мажорной (для спина «вверх») спиновой
компоненты в запрещенной зоне бездефектного хро-
мита. В случае междоузлия Cr эти зоны были доста-
точно близки к исходному уровню дна зоны прово-
димости и привели к металлизации зонной структу-
ры. Они состояли из eg,↑-орбиталей атома Cr2+ (ато-
ма Cr(2)) и eg,↑-орбиталей междоузлия Cr1+ (атом
Crint), гибридизованных с eg,↑-орбиталями осталь-
ных атомов Cr3+B . В случае междоузлия Fe метал-
лизации не происходило, но имела место делока-
лизация eg,↑-электрона Cr2+B (атом Cr(15)) и t2,↑-
электрона междоузлия Fe1+ (атом Feint), гибриди-
зованных с eg-орбиталями атомов Cr3+B и другими
состояниями.

Вакансии Cr и Fe. При появлении катионных
вакансий только подрешетка катионов Fe реагиро-
вала на изменение баланса валентностей путем ло-
кализации дырок. Так, в ячейке с вакансией Fe (см.
рис. 7) дырочная плотность локализовалась на двух
атомах Fe2+A . У атомов Fe(5) и Fe(7) на рис. 8 со-
ответствующим образом изменились числа заполне-
ния d -оболочек (Fe3+A e2↓ t32,↓, тогда как остальные
атомы имеют привычные высокоспиновые конфигу-
рации Fe2+A e2↓ t

3
2,↓ e

1
↑ и Cr3+B t32g,↑ e

0
g,↑). Магнитный

момент ячейки составил 16 · 3 − 5 · 4 − 2 · 5 = 18µB

(16 ·3+5 ·2+2 ·3 = 64). В ячейке с вакансией Cr (см.
рис. 7) аналогичным образом появилось три атома
Fe3+A (атомы Fe(2), Fe(3), Fe(7) на рис. 8), магнит-
ный момент ячейки — 15 · 3 − 5 · 4 − 3 · 5 = 10µB

(15 · 3 + 5 · 2 + 3 · 3 = 64). Сопутствующие изменения
DOS в обоих случаях включают появление пиков
незаполненных e↑-уровней атомов Fe3+A в середине
запрещенной зоны (образовавших новое дно зоны
проводимости) и сразу над ними — пиков незапол-
ненных t2,↑-уровней. В разд. 7 будет обсуждаться
более выгодное положение акцепторных дефектов
(катионных вакансий и кислородных междоузлий)
с точки зрения их энергий образования в хромите.

Антисайт-дефект Fe–Cr. В качестве модели
антисайт-дефекта был рассмотрен лишь тот случай,
когда местами меняются ближайшие атомы Fe и
Cr (связанные посредством атома O, рис. 9). Сре-
ди нескольких вариантов магнитного и зарядово-
го упорядочения наименьшней энергией обладала
ячейка с магнитным моментом 16µB, как в безде-
фектном магнетите, и без изменений проекций спи-
нов атомов FeCr и CrFe, обменявшихся позициями
(атомы CrFe, FeCr на рис. 8). Однако видно, что
атом железа в составе антисайт-дефекта стал трех-
валентным (Fe3+B t32g,↓ e

2
g,↓), а хрома — двухвалент-

ным (Cr2+A e2↑ t
2
2,↑). Уровень дна зоны проводимости

существенно понизился и соответствовал освободив-
шейся t2g,↑-орбитали атома FeCr, а потолок валент-
ной зоны, напротив, стал выше и состоял из t2,↑-
орбиталей тетраэдрического атома CrFe. Таким об-
разом, запрещенная зона стала примерно вдвое уже.
Порядок eg- и t2g-орбиталей как FeCr, так и CrFe от-
носительно друг друга также поменялся в соответ-
ствии с изменившимся кислородным окружением.
Остальные атомы решетки находились в привычных
электронных конфигурациях.

Вакансии и междоузлия O. Конфигурация
кислородного междоузлия была такой же, как в
Fe3O4, см. рис. 7, т. е. междоузельный и регулярный
атомы O располагались симметрично относительно
изначального регулярного положения после релак-
сации. Как и в случае вакансий Fe и Cr, имела ме-
сто локализация дырочной плотности на атомах Fe-
подрешетки. Атомы Fe(3), Fe(5), имеющие на одно-
го кислородного соседа больше, чем в обычном тет-
раэдрическом окружении, повысили свою степень
окисления до +3 (см. рис. 8). В связи с появлени-
ем двух Fe3+A -атомов в запрещенной зоне мажорной
компоненты DOS FeCr2O4 появились пики незапол-
ненных e↑-орбиталей, составившие дно зоны прово-
димости, и над ними — пики незаполненных t2,↑-
орбиталей.

Однако структура с вакансией O-vac коренным
образом отличалась от таковой в Fe3O4. А именно,
ион FeA(1), лишенный соседнего атома O и в Fe3O4

смещавшийся в направлении от вакансии по диаго-
нали куба, в FeCr2O4 сместился, напротив, по на-
правлению к вакансии (ср. рис. 5 и 7). При этом
если в Fe3O4 + VO стало на два катиона Fe2+ боль-
ше, то в FeCr2O4+VO заметных изменений в числах
заполнения 3d -орбиталей по сравнению с бездефект-
ным хромитом не произошло, см. рис. 8, а полный
магнитный момент ячейки 16µB не изменился. Ана-
логичный результат был получен для нейтральных

363



Г. Д. Чичеватов, В. В. Стегайлов ЖЭТФ, том 166, вып. 3 (9), 2024

Рис. 8. Собственные числа матриц заполнения 3d-оболочек Cr (синий цвет) и Fe (песочный) в (56± 1)-атомных ячейках

FeCr2O4, см. рис. 7 и рис. 9. Положения стрелок пояснены в тексте
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Рис. 9. 56-атомная ячейка FeCr2O4 с антисайт-дефектом

Fe–Cr после релаксации. Атомы антисайт-дефекта

(FeCr, CrFe) показаны более темными оттенками

вакансий O в Fe3O4, CoFe2O4, NiFe2O4 [59,119,120].
Тем не менее в запрещенной зоне FeCr2O4 + VO

появились два новых маленьких пика, образовав-
ших потолок валентной зоны и дно зоны проводи-
мости. Они принадлежали в большей степени eg-
состояниям трех катионов Cr, ближайших к вакан-
сии, с заметной примесью 3d -состояний других ато-
мов Cr. Для того чтобы понять, почему конфигу-
рации с магнитным моментом ячейки 18µB, где два
лишних электрона были практически локализованы
на двух катионах Cr2+, были менее выгодны энер-
гетически, и выяснить, каким образом перераспре-
делилась избыточная зарядовая плотность на месте
кислородной вакансии, мы визуализировали ее в том
энергетическом диапазоне DOS, который содержал
вызванные появлением O-вакансии пики (примерно
от −0.5 до 0 эВ относительно потолка валентной зо-
ны). Результат представлен на рис. 10, снизу, ку-
да также включены заполненные e↑-состояния Fe2+A ,
близкие к потолку валентной зоны. Для сравне-
ния, зарядовая плотность t2g-состояний Fe2+B вбли-
зи потолка валентной зоны Fe3O4 + VO показана на
рис. 10, сверху. Противоположный характер смеще-
ний атомов FeA (атомы №1 на рис. 6 и 8) теперь ста-
новится понятен, поскольку в Fe3O4 + VO избыточ-
ная электронная плотность распределена по хорошо
локализованным орбиталям окружающих вакансию
катионов Fe2+A (1) и Fe2+B , тогда как в FeCr2O4 + VO

она делокализована в области вакансии между бли-
жайшими атомами Cr и атомом Fe и представляет

собой единую связывающую орбиталь, состоящую
из гибридизованных eg-состояний Cr и t2g-состояний
Fe(1). Похожее распределение электронной плотно-
сти продемонстрировано для нейтральной вакан-
сии O в NiFe2O4 [120]. Связывающий характер этой
обобществленной орбитали и приводит к притяже-
нию Fe(1) к вакансии. В противоположность этому,
в структуре с магнитным моментом ячейки 18µB с
высокой степенью локализации электронов на ато-
мах Cr наблюдалось отталкивание Fe(1) от вакан-
сии, как и в Fe3O4 + VO.

7. ОБСУЖДЕНИЕ

Основным результатом настоящей работы явля-
ются рассчитанные энергии образования нейтраль-
ных точечных дефектов в магнетите и хромите. В
обеих шпинелях в условиях избытка O2 наиболее
легко образуются вакансии в октаэдрической подре-
шетке атомов металла, а в условиях недостатка O2

кислородные вакансии и междоузлия обладают со-
ответственно наименьшими и наибольшими энерги-
ями образования. Примечательно, что в случае маг-
нетита граничные значения химического потенциа-
ла кислорода практически совпадают с теми, при
которых впервые обращаются в нуль энергии фор-
мирования точечных дефектов (в нашем случае ва-
кансий FeB или O), тогда как в хромите такого не на-
блюдается. Причина может заключаться в том, что
заряженные точечные дефекты не принимались во
внимание в настоящей работе. Возможно, это приво-
дит к завышенным энергиям образования, посколь-
ку роль заряженных дефектов проявляется сильнее
в FeCr2O4, чем в Fe3O4. В то же время в магнети-
те эти энергии (1.21 эВ для B-подрешетки и 3.32 эВ
для A-подрешетки) хорошо воспроизводят низко- и
высокотемпературный пределы энергии активации
для константы Френкеля из работ Дикманна и др.
[89, 91] (1.38 и 3.11 эВ соответственно). В [62] пред-
лагалось трактовать существование этих пределов
как переход от преобладающего механизма образо-
вания пар в B-подрешетке при более низких темпе-
ратурах к A-парам при более высоких. Поскольку
наше уточненное значение 1.21 эВ ниже 1.38 эВ из
работ Дикманна и др. (в отличие от 1.52 эВ в [62]),
дополнительно стоит обратить внимание, что наши
результаты 1.21 и 3.32 эВ примерно на 0.2 эВ отли-
чаются от результатов Дикманна и др. Это может
быть связано с тем, что авторы описывали поведе-
ние вакансионной константы равновесия KV одной
экспонентой, в отличие от KI = K ′

I + K ′′
I , и из-за
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Рис. 10. Электронная плотность состояний в пределах 0.5 эВ от потолка валентной зоны в Fe3O4 + VO (сверху) и

FeCr2O4 + VO (снизу); слева — [001]-проекция, справа — [101]-проекция

такого усреднения их результаты чуть ближе друг
к другу, чем наши.

Нами не было обнаружено экспериментальных
исследований точечных дефектов в FeCr2O4, одна-
ко сравнительный анализ нестехиометричности δ

в магнетите Fe3−δO4 [87] и смешанных шпинелях
(Fe1−xCrx)3−δO4 при x ≤ 0.5 [92] при 1200 ◦C по-
казал, что увеличение содержания хрома сужало
диапазон значений δ примерно на порядок с каж-
дой стороны. Улавливаемые при увеличении содер-
жания Cr в (Fe1−xCrx)3−δO4 тенденции находятся в
согласии с нашими результатами для FeCr2O4.

В самом деле, в хромите энергии образования
нейтральных точечных дефектов в целом заметно
выше вне зависимости от внешних условий (актив-
ности кислорода). Для адекватного сравнения энер-
гий образования точечных дефектов одинакового
типа в двух шпинелях в табл. 6 приведена разность
энергий образования

∆Eform = Eform,i(FeCr2O4) − Eform,i(Fe3O4),

где i — индекс типа дефекта, рассчитанных для оди-
наковых внешних условий по O и Fe. Это означает,
что значения химических потенциалов µi элемен-
тов выбираются на линии сосуществования Fe3O4

и FeCr2O4 (оранжевая линия на рис. 3), тем самым
устраняется зависимость ∆Eform от выбора внеш-
них условий. Для дефектов с участием атомов оди-
накового типа это тривиально, поскольку химиче-
ские потенциалы, входящие в формулу выше, вза-
имоуничтожаются, а для дефектов B-подрешеток
возникающая разница µCr −µFe есть постоянная ве-
личина, не зависящая от выбора значений химиче-
ских потенциалов. Все величины в табл. 6 положи-
тельны. Мы предполагаем, что более низкие энергии
образования в Fe3O4 являются прямым следстви-
ем эффективного экранирования возмущений элек-
тронной плотности в магнетите, вызванных появле-
нием дефекта, путем изменения соотношения коли-
честв катионов Fe2+B и Fe3+B . На это указывали Дик-
манн и др., обосновывая способность катионных то-
чечных дефектов образовывать подобие идеально-
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Таблица 6. Увеличение энергий образования точечных де-

фектов в FeCr2O4 по сравнению с Fe3O4

Дефект∗ ∆Eform, эВ Дефект∗∗ ∆Eform, эВ

A-vac 0.76 A-int 2.52

B-vac 1.45 B-int 5.38

O-int 1.32 O-vac 2.35

Примечания.
∗Менее высокий прирост.
∗∗Более высокий прирост.

го раствора в Fe3O4 благодаря высоким буферным
способностям катионной подрешетки [87]. Подобный
эффект наблюдался в результатах данного исследо-
вания и работах [61,62,99]. В бездефектном хромите
катионы Fe имеют зарядовое состояние +2, а Cr —
исключительно +3, на сильную стабилизацию по-
следнего кристаллическим полем указывали авторы
работы [121]. Появление катионных междоузлий и
кислородной вакансии приводило к нехарактерным
для Fe и Cr в железохромистых шпинелях степеням
окисления Fe(+1), Cr(+1), Cr(+2) либо делокали-
зации высвободившихся валентных электронов.

В отличие от Fe3O4, экранирование избыточной
зарядовой плотности в FeCr2O4 без необходимости
принимать нехарактерную степень окисления воз-
можно только в случае катионных вакансий и кис-
лородного междоузлия, когда происходит повыше-
ние степени окисления катионов Fe2+A до другой ха-
рактерной для Fe в шпинелях, +3. Эти типы дефек-
тов сгруппированы в левой части табл. 6, и действи-
тельно, повышение энергий образования для них
заметно меньше, чем для дефектов первой груп-
пы (правая часть табл. 6). Таким образом, можно
предположить, что дополнительный дестабилизиру-
ющий вклад в дефектные конфигурации FeCr2O4

связан непосредственно с появлением нехарактер-
ных для атомов Fe и Cr в шпинелях степеней окис-
ления. Отметим, что в экспериментальном иссле-
довании при 1200 ◦C эффект замещения Fe на Cr
в (Fe1−xCrx)3−δO4 сильнее сказывался на концен-
трациях междоузлий, чем вакансий, см. рис. 5 в
работе [92].

Разница в изменениях энергий образования при
переходе от Fe3O4 к FeCr2O4 между вакансия-
ми и междоузлиями катионов может быть лишь
следствием стерических факторов. Однако в таком
случае непонятно более сильное повышение энер-
гий образования у вакансий O, чем у междоуз-
лий (табл. 6). Следовательно, нельзя игнорировать

фактор экранирующей способности Fe-подрешетки,
присутствующей и в FeCr2O4 в том числе.

Авторы работы [59] рассмотрели кислородные
вакансии в магнетите и детально изучили такие
факторы, влияющие на энергии формирования этих
точечных дефектов, как их зарядовое состояние и
локальное окружение ионов Fe2+B и Fe3+B ; послед-
ний фактор приводил к изменению энергий форми-
рования нейтральных вакансий в пределах 1.1 эВ.
Поскольку авторы не приводят конкретного значе-
ния химического потенциала O для расчета энер-
гий формирования, используют отличное от фер-
веевского упорядочение в основном состоянии маг-
нетита и, кроме того, не избегают релаксации без-
дефектной ячейки с зарядовым упорядочением, за-
метное завышение нашего результата 0.04 эВ для
вакансии кислорода у магнетит-вюститного буфера
до 0.8 эВ в работе [59] не является неожиданностью.
Кроме того, магнитный момент ячейки с вакансией,
согласно [59], не изменился; в нашем же случае из-
за переворота магнитного момента одного из ато-
мов Fe2+B он уменьшился на 8µB. Однако в рабо-
те [59] показано, что наименьшими энергиями сре-
ди нейтральных конфигураций обладают те, где, во-
первых, один из лишних электронов локализован на
соседнем с вакансией A-атоме, и, во-вторых, где нет
делокализации высвободившихся в результате появ-
ления вакансии O электронов. Наша конфигурация
удовлетворяет этим условиям. Вопрос, не рассмот-
ренный нами на данном этапе работы, но заслужи-
вающий внимания, касается влияния степени инвер-
тированности шпинели и соотношения количеств ка-
тионов на энергии образования точечных дефектов
[119,120,122].

Известно, однако, что в магнетите параметр ин-
версии, близкий к единице при низких температу-
рах, уменьшается вплоть до нуля по мере как за-
мещения части атомов железа на атомы хрома в
хромите FeCr2O4, так и повышения температуры
[123,124]. Во втором случае, как было показано для
стехиометрического Fe3O4 [125], возникающий ка-
тионный беспорядок связан не только с самодопи-
рованием магнетита (дырочным допированием B-
подрешетки) и смещением вправо равновесия:

Fe2+B + Fe3+A ⇋ Fe3+B + Fe2+A ,

но и с увеличением соотношения концентраций ато-
мов Fe в B- и A-сайтах, [FeB]/[FeA]. В условиях сте-
хиометричности это может происходить в резуль-
тате преимущественного образования пар Френкеля
FeB,int/VA.
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Описанные в работе [62] трудности согласован-
ной интерпретации экспериментов [87, 89, 125] с по-
мощью результатов расчетов методом DFT+U те-
перь могут быть отчасти разрешены, поскольку ука-
занные работы и наши результаты находятся одно-
временно в удовлетворительном согласии. Так, вы-
вод Дикманна и др. о преобладании B-вакансий же-
леза в их общем числе [87, 89] подтверждается тем,
что энергии образования A-вакансий в наших рас-
четах больше на 1.12 эВ, и не может быть опро-
вергнут в работе [125], поскольку в ней исследо-
вался стехиометрический магнетит. С другой сто-
роны, результат работы [125] об увеличении числа
занятых B-сайтов и уменьшения числа занятых A-
сайтов с ростом температуры подтверждается ре-
зультатом Дикманна и др. [89] об увеличении до-
ли A-вакансий с ростом температуры. Правда, сто-
ит иметь в виду, что измерения в работе [125] про-
водились при более низких температурах, чем из-
мерения Дикманна и др. Наконец, последний факт
подтверждается нашими результатами, что, на пер-
вый взгляд, неочевидно. Действительно, в работах
[87,89] было обнаружено, что режим образования (и
миграции) катионных междоузлий двухэкспоненци-
ален и с ростом температуры переключается с од-
ного механизма на другой. Как отмечалось выше,
соответствующие энергии активации для констант
Френкеля (1.38 и 3.11 эВ [87]) были отождествле-
ны в работе [62] с рассчитанными в ней же энер-
гиями образования френкелевских пар в B- и A-
подрешетках (1.52 и 3.27 эВ). Полученные в нашей
работе значения для тех же категорий составляют
1.21 и 3.32 эВ и находятся в хорошем согласии с ре-
зультатами работы [87]. В рамках таких представ-
лений о расчете энергий образования пар Френкеля
результаты работы [125] о преимущественном обра-
зовании пары FeB,int/VA трудно интерпретировать,
поскольку энергия ее образования, согласно нашим
расчетам, равна 2.33 эВ, что много выше 1.21 эВ.
Это противоречие, отмеченное в [62], разрешается в
нашей работе благодаря обнаруженной здесь новой
конфигурации B-междоузлия. В разд. 6.2.1 указыва-
лось, что она представляет собой в действительно-
сти два B-междоузлия по соседству с A-вакансией,
т. е. формально является не самостоятельным B-
междоузлием, а B-междоузлием, взаимодействую-
щим с парой Френкеля FeB,int/VA. Как следствие,
энергия 1.21 эВ образования френкелевской B-пары
в нашей работе также может быть отнесена скорее
к FeB,int/VA, чем FeB,int/VB.

Таким образом, для корректной интерпретации
экспериментальных данных, которые не предостав-

ляют информации о процессах на микроуровне (в
частности, распределении вакансий и междоузлий
в составе пар Френкеля по их удаленности друг от
друга) и соотнесения их с результатами расчетов
может быть необходимым учитывать зависимость
расчетной энергии образования от расстояния меж-
ду вакансией и междоузлием. Как можно было ви-
деть, при обычном сложении энергий образования
независимых вакансии и междоузлия результат для
френкелевской пары может оказываться завышен-
ным, но, с другой стороны, релаксация структуры
с ненарушенной стехиометрией и междоузлием ря-
дом с вакансией должна приводить к заниженным
значениям или вовсе основному состоянию, т. е. без-
дефектной структуре.

8. ВЫВОДЫ

В работе сделана попытка связать детальный
анализ электронной и атомной структур точечных
дефектов в магнетите и хромите на основе мето-
да DFT+U с расчетом энергий образования рас-
сматриваемых дефектов в этих оксидах при усло-
виях избытка и недостатка кислорода. Рассчитаны
энергии образования нативных нейтральных точеч-
ных дефектов — катионных и кислородных вакан-
сий и междоузлий — в магнетите и хромите. Особое
внимание уделено интерпретации результатов экспе-
риментальных работ Дикманна и др. как наиболее
полного и согласованного из известных нам, одна-
ко зачастую обделяемого вниманием и анализом в
расчетных работах исследования точечных дефек-
тов в магнетите и других шпинелях. Ценность мето-
да DFT+U, таким образом, сочеталась с богатством
доступных для интерпретации с его помощью экс-
периментальных данных (таких как энергии обра-
зования френкелевских пар).

Выполненные расчеты энергий образования то-
чечных дефектов привели к следующим основным
результатам.

1. И в магнетите, и в хромите катионные B-
вакансии и O-вакансии обладают наименьшими
энергиями образования в условиях избытка и
недостатка O2 соответственно.

2. Энергии образования нейтральных точечных
дефектов в FeCr2O4 заметно выше, чем в Fe3O4,
что может быть объяснено с позиций высокой бу-
ферной способности системы ионов смешанной ва-
лентности Fe3+/Fe2+ в магнетите; это свойство си-
стемы ионов железа также отчасти проявлялось и
в хромите при образовании катионных вакансий и
кислородного междоузлия.
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3. Энергии образования пар Френкеля составили

1.21 эВ в B-подрешетке железа в Fe3O4 в хо-
рошем согласии с экспериментальными значе-
ниями;

2.90 эВ в O-подрешетке магнетита;

6.62 эВ в Fe-подрешетке хромита;

6.57 эВ в O-подрешетке хромита.

Сравнение полученных результатов расчетов
для магнетита в рамках метода DFT+U с экспери-
ментальными данными Дикманна и др. и недавним
экспериментом [125] свидетельствует о том, что при
интерпретации экспериментальных результатов сле-
дует учитывать обнаруженную в данной работе воз-
можность составного характера френкелевской па-
ры в магнетите.
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Методом магнетронного напыления и безмасочной фотолитографии изготовлены латеральные спиновые

устройства с туннельными контактами Co0.9Fe0.1/MgO/InSb. Измерены вольт-амперные характеристики

и сопротивление контактов, а также эффект Ханле при диффузии поляризованных электронов между

контактами. В рамках первопринципной молекулярной динамики выполнены расчеты зонной структуры

в сверхъячейках, моделирующих интерфейсы Co/MgO и MgO/InSb. Показано что на границе интер-

фейса Co/MgO для блоховских состояний электронов возникает существенная спиновая поляризация.

Вследствие этого вероятности прохождения через слой диэлектрика и через интерфейсы ферромагне-

тик/диэлектрик, диэлектрик/полупроводник для этих электронов различные. Вычислены высота и ши-

рина туннельных барьеров на основании анализа вольт-амперных характеристик туннельных контактов.

Показано, что более высокая степень поляризации достигается в туннельных контактах с большей вы-

сотой барьера и более высоким сопротивлением. Показано, что в интерфейсе MgO/InSb из-за большой

разницы величин параметров решеток высока вероятность образования дефектов, не позволяющих до-

стичь высоких поляризационных характеристик туннельных контактов.

DOI: 10.31857/S0044451024090074

1. ВВЕДЕНИЕ

Инжекция поляризованных по спину электро-
нов из ферромагнитного (ФМ) металла в немаг-
нитный металл или полупроводник является дав-
ней целью теоретических и экспериментальных ис-
следований спиновой электроники [1]. Особую при-
влекательность представляет спиновая инжекция в
полупроводники, поскольку использование углово-
го момента электрона (спина) как дополнительного
параметра для контроля и управления состоянием
электронов может существенно расширить функци-
ональные возможности существующих полупровод-
никовых приборов [2, 3]. Для приборов на основе
кремния даже разработаны новые направления про-
ектирования и создания устройств, использующих
спин электронов [4, 5]. Не меньший интерес пред-
ставляет инжекция спин-поляризованных электро-

* E-mail: viglin@imp.uran.ru

нов в полупроводники группы AIIIBV. Например, в
светоизлучающих устройствах на основе полупро-
водника GaAs возникает поляризованная люминес-
ценция [6, 7]. В полупроводнике InSb инжекция по-
ляризованных электронов может вызвать отклоне-
ние от равновесной заселенности спиновых уровней
и даже их инверсию и, как следствие, генерацию
электромагнитного излучения [8].

Однако простая схема спиновой поляризации
электронов в немагнитном материале при инжек-
ции электронов из ФМ-металла через омический
контакт оказалась неработоспособной. Опыты [9] по
инжекции поляризованных электронов из пермал-
лоя в Al показали чрезвычайно малую эффектив-
ность этой схемы. Попытки обнаружить в полупро-
воднике InAs поляризованные электроны, инжек-
тированные через омические контакты с ФМ-ме-
таллом (пермаллой, Co, Ni), также не увенчались
успехом [10]. Крайне низкая эффективность инжек-
ции спин-поляризованных электронов из ФМ-метал-
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ла в полупроводники подтверждалась расчетами в
работе [11]. Было показано, что если проводимо-
сти полупроводника и ферромагнетика равны, то
в полупроводнике может быть достигнута только
небольшая спиновая поляризация. Если проводи-
мость полупроводника много меньше, чем ФМ-ме-
талла, а поляризация электронов ФМ-металла мень-
ше 100 %, то поляризация электронов в полупровод-
нике пренебрежимо мала. Коротко вывод форму-
лируется как «несоответствие проводимостей» (the
conductivity mismatch) ФМ-металла и полупровод-
ника. В терминах сопротивлений (величин обрат-
ных проводимостям), сопротивление rF ферромаг-
нетика много меньше сопротивления rN полупро-
водника, rF ≪ rN . Такое «несоответствие» наблю-
дается в подавляющем большинстве реальных ФМ-
металлов и полупроводников.

В 2000 г. появились работа Рашба [12], в которой
для решения проблемы несоответствия сопротивле-
ний ферромагнетика и полупроводника (rF ≪ rN )
предлагалось расположить между ФМ-металлом и
полупроводником тонкий слой диэлектрика, обра-
зующего туннельный контакт (ТК), спин-зависимое
сопротивление которого, rC , должно быть больше
сопротивления полупроводника rN , rC > rN . Сопро-
тивление ТК экспоненциально растет с увеличением
толщины слоя диэлектрика [13], и регулирование ве-
личины сопротивления слоя сводится к подбору его
толщины. Труднее создавать ТК с тонким слоем ди-
электрика и небольшим сопротивлением rC , соизме-
римым с rN , поскольку когда толщина диэлектри-
ческого слоя равна или меньше величины средней
шероховатости подложки, высока вероятность воз-
никновения в слое сквозных отверстий (pinhole) [14].

Акцентируем внимание на зависимости сопро-
тивления ТК от направления спина. В работе [12]
предположение о существовании такой зависимости
основывались на экспериментальных данных, по-
лученных при исследованиях полупроводников си-
ловым туннельным микроскопом с ФМ-иглой из
Ni [15]. Исследования показали, что возникает спи-
новая поляризация туннельного тока, причем вели-
чина ее возрастает с уменьшением ширины туннель-
ного барьера. Туннельный барьер представлял со-
бой слой вакуума между полупроводником и ФМ-
иглой. Необходимо отметить, что проводимость слоя
вакуума не обладает какой-либо спиновой зави-
симостью. Так же не очевидна спиновая зависи-
мость туннельной проводимости в диэлектрике, од-
нако такая зависимость была предсказана с помо-
щью теоретических расчетов. Для Fe/MgO/Fe [16],
Co/MgO/Co и FeCo/MgO/FeCo [17] были продела-

ны расчеты из первых принципов, показывающие
наличие спин-зависимого сопротивления в ТК. За-
висимость туннельного сопротивления от направле-
ния спина вытекала из-за разной вероятности пе-
реходов для электронов со спином вверх и спином
вниз между состояниями с s-, p-, и d-симметри-
ей в ФМ-металле и диэлектрике [18]. Расчеты про-
водились для сплошного однородного диэлектри-
ка MgO, параметр решетки которого искусствен-
но увеличивался для эпитаксиального согласования
с параметрами ФМ-металлов. Материалы электро-
дов и диэлектрика обладали одинаковой кристалли-
ческой ОЦК-структурой. Можно предполагать, что
для ТК с неоднородной пленкой диэлектрика, со
структурными искажениями и дефектами, спино-
вая зависимость сопротивления станет слабее или
совсем исчезнет. Однородность пленки диэлектри-
ка является одним из главных критериев качества
ТК. Требования к свойствам пленки диэлектрика
следующие. Диэлектрический слой должен быть од-
нородным, плоским, не содержать сквозных отвер-
стий и обладать совместимостью как с ФМ-метал-
лом, так и с полупроводником [19]. Наиболее рас-
пространенный способ оценки качества ТК: «ра-
зумное» соответствие толщины dC слоя диэлектри-
ка и высоты φC потенциального барьера, предпо-
лагаемое при его изготовлении и вычисленное на
основании анализа вольт-амперных характеристик
(ВАХ) в какой-нибудь теоретической модели, на-
пример, работы [20].

Таким образом, представляется актуальным про-
вести систематические исследования в одних и тех
же латеральных спиновых устройствах сопротивле-
ния, поляризационных характеристик, а также ши-
рины и высоты ТК, вычисленных при анализе ВАХ,
для сопоставления этих параметров.

Для изучения поляризационных характеристик
ТК Co0.9Fe0.1/MgO/InSb мы исследовали величи-
ну эффекта Ханле при диффузии поляризованных
электронов между контактами, а для получения ин-
формации о сопротивлении, ширине и высоте тун-
нельного барьера исследовались ВАХ контактов.
Также были выполнены расчеты зонной структу-
ры в сверхъячейках, моделирующих интерфейсы
Co/MgO и MgO/InSb в рамках первопринципной
молекулярной динамики. Нашей задачей было вы-
яснение влияния параметров туннельного барьера
на эффективность инжекции спин-поляризованных
электронов из ФМ-металла в полупроводник InSb.
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2. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ

Исследования проводились в латеральных спи-
новых устройствах, подобных описанному в рабо-
те [21], изготовленных на грани (110) монокристал-
лических пластин InSb с концентрацией электро-
нов n = 1.64 · 1014 см−3. ТК между электродами из
Co0.9Fe0.1 и InSb были изготовлены из тонких слоев
MgO, полученных магнетронным распылением ми-
шени из оксида магния.

Латеральные устройства имели по шесть
ФМ-электродов со структурой Co0.9Fe0.1(60 нм)/
MgO(1.8 нм), пересекающих узкое окно, созданное
методами фотолитографии в пленке фоторезиста,
расположенной на пластине InSb (горизонтальная
полоса на рис. 1). Толщина фоторезиста 1 мкм,
пластины InSb — порядка 0.5 мм. Вертикальные
полосы — ФМ-электроды (показано только пять
электродов) с условной нумерацией слева направо
от №1 до №6. К концам электродов присоединены
токоподводящие дорожки, заканчивающиеся кон-
тактными площадками (на рисунке не показаны).
Площадь туннельного контакта определяется про-
изведением ширины полупроводникового канала на
ширину ФМ-электрода.

Величина спиновой поляризации электронов PN
n

в полупроводнике рассчитывалась на основании из-
меренных напряжений, которые были получены при
электрическом детектировании спин-поляризован-
ных электронов. Метод детектирования основан на
зависимости величины и знака контактной разно-
сти потенциалов полупроводника и ФМ-контакта от
взаимной намагниченности этого контакта и элек-
тронного газа в полупроводнике под ним. Возникно-
вение потенциала интерпретируется спин-зарядовой
связью Джонсона – Силсби [9]. Также это явление
в терминах, связанных с энергией электронов, объ-
ясняется отклонением величины химического по-
тенциала поляризованных электронов, находящих-
ся на расстояниях порядка длины спиновой диффу-
зии вблизи инжектора, от химического потенциала
неполяризованных электронов, расположенных вда-
ли от инжектора. Для определения энергии элек-
тронов, расположенных в локальных областях кри-
сталла, вводится понятие квазихимического потен-
циала [1]. Особенность электрического детектиро-
вания спинового состояния электронов заключается
в необходимости выделения слабого электрического
сигнала, обусловленного локальной намагниченно-
стью электронного газа, из более сильных сигналов,
вызванных движением электронов полупроводника
в электрическом поле вблизи намагниченных ФМ-

Рис. 1. Фотография латерального спинового устройства со

структурой ТК Co0.9Fe0.1(60 нм)/MgO(1.8 нм)/InSb. Гори-

зонтальная полоса в центре — InSb, вертикальные поло-

сы — электроды Co0.9Fe0.1. Вставка: упрощенная схема

электрических цепей между электродами №3, №4 и №5

контактов. Для снижения уровня этих сигналов ис-
пользуется метод так называемых нелокальных из-
мерений, при которых измерительная цепь детекто-
ра пространственно отделена от электрической це-
пи инжектора, создающей ток электронов в полу-
проводнике (рис. 2). Электроны, инжектируемые из
контакта №3 в полупроводник, могут дрейфовать
под действием электрического поля в направлении
контакта №1, образующего вместе с инжектором
цепь электрического тока, со скоростью vd = −µE,
где µ — подвижность электронов в полупроводни-
ке, E — электрическое поле. Также эти электроны
за счет диффузии могут смещаться во все стороны
со скоростью диффузии vs = LN

s /τs, где LN
s — дли-

на спиновой диффузии в немагнитном полупровод-
нике, τs — время спиновой релаксации. Измерения
проводятся в режиме малых токов, когда vs ≫ vd.
Контакт №4 (детектор) расположен вне цепи элек-
трического тока на дистанции d от инжектора №3,
соизмеримой с длиной LN

s . Потенциал контакта №4
(детектора) измеряется относительно контакта №6,
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Рис. 2. Схема устройства для измерений электрических сигналов, обусловленных диффузией спинполяризованных элек-

тронов. ФМ-электроды №1, №3, №4, №6, намагниченные вдоль оси y, расположены на поверхности полупроводникового

канала, в котором происходит спиновый транспорт. Ток Ie течет от №1 к №3. Под №3 затемнением с разной контрастно-

стью условно показано облако поляризованных по спину электронов, степень поляризации которых по мере диффузии

от инжектирующего электрода убывает. Нелокальное напряжение измеряется между контактами №4 и №6. Магнитное

поле при измерении эффекта Ханле изменяется в диапазоне ±30 Гс вдоль оси z перпендикулярно плоскости устройства

удаленного от №3 на расстояние, много большее LN
s ,

так что спины электронов под ним находятся в рав-
новесном состоянии. При такой конфигурации рас-
положения контактов детектор чувствителен только
к потенциалам, создаваемым намагниченными элек-
тронами, остальные сигналы в значительной мере
подавлены.

При регистрации сигналов, создаваемых поля-
ризованными электронами, сравнивают потенциалы
на детекторе при параллельном и антипараллель-
ном намагничивании инжектора и детектора, либо
изменяют направление результирующей намагни-
ченности поляризованных электронов, а направле-
ния намагниченности инжектора и детектора остав-
ляют неизменными. Управление направлением на-
магниченности электронов можно реализовать с по-
мощью магнитного поля с индукцией B, направлен-
ной по оси z перпендикулярно намагниченности ин-
жектора и, следовательно, намагниченности газа по-
ляризованных электронов. Данная геометрия экспе-
римента позволяет наблюдать так называемый эф-
фект Ханле. Спины электронов, диффундирующих
от инжектора к детектору, в поперечном магнитном
поле с индукцией B за время t поворачиваются на
угол ϕ = ωLt. Здесь ωL = gBµB/~ — частота Лар-
мора, g — g-фактор электронов проводимости, µB —
магнетон Бора. В предположении того, что детектор
чувствителен к проекции магнитного момента элек-
трона на направление намагниченности в детекто-
ре, вклад в выходной сигнал от каждого электро-
на будет пропорционален cosφ. Поскольку электро-
ны имеют различное время транзита, углы спиновой
прецессии также будут разными. Если разница уг-
лов будет сравнима с периодом Лармора, то средний
магнитный момент возле детектора окажется нуле-
вым. Для подсчета в точке детектирования вклада
от всех электронов необходимо провести интегри-
рование по всем временам диффузии. Кроме того,

необходимо учесть, что во время диффузии происхо-
дит релаксация со временем τs. После интегрирова-
ния и усреднений, учитывающих конечные размеры
контактов, результирующее напряжение VH(B, d) в
зависимости от поперечного магнитного поля B в
точке, удаленной от инжектора на расстояние d, с
учетом сопротивлений ферромагнетика rF , туннель-
ного контакта rC и полупроводника rN , может быть
рассчитано с помощью выражения [22]

VH(B, d) = ±P 2
j rN j exp

(
− d

LN
s

α

)
×

×



α cos

(
d

LN
s
β
)
− β sin

(
d

LN
s
β
)

α2 + β2


, (1)

где

α =

√√
1 + (ωLτs)2 + 1

√
2

,

β =

√√
1 + (ωLτs)2 − 1

√
2

,

j — плотность тока в инжекторе. Спиновая поляри-
зация Pj тока в полупроводнике равна

Pj =
rFP

F
σ + rCP

C
σ

rF + rC + rN
. (2)

Здесь PF
σ и P C

σ — коэффициенты спиновой по-
ляризации проводимости в ФМ-металле и контак-
те. При расчете осуществляется подгонка теорети-
ческой зависимости напряжения VH(B, d) к полу-
ченной экспериментально. Подгоночными парамет-
рами являются LN

s , τs и P C
σ . Эффект Ханле наблю-

дался при температуре T = 77 K в магнитном поле
B, перпендикулярном плоскости устройства, плав-
но изменяющимся от −30 до 30 Гс. Для наблюде-
ния эффекта использовались рядом расположенные
узкие электроды. Если поляризованные электроны
инжектировались из электрода №3 (токовая цепь
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Рис. 3. Напряжение на детекторе (контакт №4) при эф-

фекте Ханле. Для устройства 16-V: темные треугольни-

ки — экспериментальные точки, красные кружки — расчет

с помощью выражения (1). Для устройства 18-V: светлые

треугольники — данные эксперимента, светлые кружки —

расчет с помощью выражения (1)

между электродами №1 и №3), то детектирование
осуществлялось электродом №4 относительно элек-
трода №6. Дистанции между электродами №3, №4
и №5 при изготовлении устройств закладывались
одинаковыми, поэтому аналогичная конфигурация
эксперимента могла быть организована с электро-
дами №4 и №5 в качестве инжектора и детекто-
ра. Мы исследовали четыре латеральных спиновых
устройства с электродами, созданными с помощью
лазерной технологии фотолитографии, имеющими
одинаковые размеры и расстояния между ними. Во
всех устройствах технология подготовки подложек
и создания туннельного барьера были одинаковыми.
В одном устройстве отсутствовал эффект Ханле, в
другом обнаружились дефекты в токоподводящих
цепях. Для анализа были отобраны два устройства
с рабочими номерами 16-V и 18-V. На рис. 3 пока-
зана полученная экспериментально зависимость на-
пряжения VH на детекторе (электрод №4) при эф-
фекте Ханле и теоретическая завиcимость для двух
спиновых устройств. В тех устройствах, в которых
был обнаружен эффект Ханле, оценивался коэффи-
циент спиновой поляризации проводимости ТК, P C

σ ,
и коэффициент спиновой поляризации электронов,
PN
n , инжектированных из ФМ-металла в полупро-

водник.
Спиновая поляризация электронов в полупро-

воднике вычислялась с помощью выражения

PN
n = jePj rNP

C
σ

[(
dn

dξ

)
1

n

]
, (3)

где e — заряд электрона, ξ — энергия Ферми,
n — концентрация электронов в зоне проводимо-
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Рис. 5. Зависимость дифференциальной проводимости G

от смещающего напряжения U между электродами №4 и

№5 для устройства 18-V (красные кружки) и 16-V (синие

кружки). Сплошные красная и синяя линии — аппрокси-

мация полиномами второго порядка

сти полупроводника, параметр (dn/dξ)/n рассчиты-
вался с использованием интеграла Ферми с индек-
сом 1/2 по методике, приведенной в работе [22].
Спиновая поляризация тока (или эффективность
спиновой инжекции) Pj , как видно из ее опре-
деления, зависит от соотношения сопротивлений
rC , rF и rN , а также от поляризации проводимо-
сти PF

σ ферромагнетика и P C
σ контакта. Сопро-

тивление rF = ρFL
F
s = 8.4 · 10−16 Ом · см2 (для

ферромагнетика Co0.9Fe0.1 удельное сопротивление
ρF = 7 · 10−10 Ом · см и длина спиновой диффузии
LF
s = 1.2 · 10−6 см [23]).

Мы предположили, что в ферромагнетике
Co0.9Fe0.1, который применялся в качестве инжекто-
ра, поляризация проводимости приблизительно рав-
на поляризации электронов, PF

σ ≃ PF
n = 0.224 [21].

Сопротивление полупроводника rN = ρNL
N
s =
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Таблица 1. Сопротивление R, толщина барьера dC , высо-

та барьера φC , поляризация электронов PN
n , поляризация

контакта PC
σ для устройства 16-V

R,
Цепь Ом · см2 dC , Å φC , эВ PN

n P C
σ

r34 0.1 31.045 0.757 — —

r45 0.16 24.946 0.861 0.0048 —

r35 0.136 19.486 0.982 — —

r3 0.03 — — — —

r4 0.06 — — — 0.035

r5 0.09 — — — —

Таблица 2. То же, что в табл. 1 для устройства 18-V

Цепь R, Ом · см2 dC , Å φC , эВ PN
n P C

σ

r34 18.04 20.776 1.005 — —

r45 25.554 26.229 0.955 0.07 —

r35 16.488 30.012 0.888 — —

r3 4.487 — — — —

r4 13.553 — — — 0.5

r5 12.001 — — — —

= 1.52 · 10−4 Ом · см2 (ρN = 0.0608 Ом · см на основа-
нии данных измерений Холла, LN

s = 25·10−4 см [24]).
Сопротивления ТК rC вычислялись следующим

образом. Мы измеряли зависимость тока от напря-
жения, приложенного между парами электродов:
№3 и №4, №4 и №5, №3 и №5. На рис. 4 показа-
ны ВАХ, измеренные на электродах №4 и №5, для
устройств 16-V и 18-V. Геометрия электродов в этих
устройствах одинакова. Видно, что ВАХ нелиней-
ная, а дифференциальная проводимость G = dj/dU

достаточно хорошо описывается полиномами второ-
го порядка (рис. 5). Сопротивление каждой из це-
пей r34, r45 и r35, состоящей из суммы сопротивле-
ний токоподводящих дорожек, ФМ-электродов, ТК
и сопротивления полупроводника, расположенного
между электродами, измерялось при одних и тех
же величинах напряжения, приложенного к концам
цепи (табл. 1 и 2). Для расчета сопротивлений ТК
r3, r4 и r5 мы воспользовались упрощенной схемой
протекания тока между электродами устройства, в
которой сопротивления токоподводящих дорожек и
ферромагнитных электродов не учитывались (см.
вставку на рис. 1). Сопротивление полупроводника
между электродами, rx, рассчитывалось как сопро-
тивление параллелепипеда, длина которого равна
расстоянию между центрами соответствующих кон-
тактов, а сечение равно площади контакта. Таким
образом, сопротивление полупроводника между со-

седними контактами (№3 и №4, №4 и №5), при рас-
стоянии между центральными осями 35 · 10−4 см,
равно rx = 2.13·10−4 Ом·см, а сопротивление между
контактами №3 и №5 равно 2rx:

r34 = r3 + rx + r4,

r45 = r4 + rx + r5,

r35 = r3 + 2rx + r5.

(4)

Сопротивления r3, r4 и r5 были найдены при реше-
нии системы линейных уравнений методом Гаусса.
При расчете величины VH(B, d) с помощью выра-
жений (1) и (2) в каждом из устройств для сопро-
тивления rC использовались значения r4.

В модели протекания тока через одиночный тун-
нельный барьер в случае малых напряжений смеще-
ния дифференциальная проводимость имеет пара-
болическую зависимость от напряжения [25]. Под-
бор экспериментальных данных к теоретическому
выражению дает высоту барьера φC и его толщи-
ну dC . Если получены «разумные» значения, мож-
но сделать вывод, что в проводимости доминиру-
ет туннелирование [26]. В нашем случае измерение
ВАХ проводится в более сложной цепи, содержа-
щей два туннельных барьера, разделенных каналом
полупроводника. Тем не менее дифференциальная
проводимость G = dj/dU , измеренная для различ-
ных комбинаций пар контактов №3, №4 и №5, также
может быть описана параболой. На рис. 5 показана
зависимостьG от напряжения смещения между кон-
тактами №4 и №5 для двух устройств и построены
параболы y = 0.026(1 + 21z2) для устройства 18-V
и y = 5.3(1 + 36z2) для устройства 16-V. Безраз-
мерный параметр z численно совпадает с величиной
напряжения U . Удовлетворительное совпадение тео-
ретических и экспериментальных кривых позволило
нам провести оценки цепей, содержащих два тун-
нельных барьера с помощью теории, развитой для
одиночного барьера [25]:

G =
dj

dU
= η(1 + 3γU2), (5)

где

η =
3

2

e2(2mφC)1/2

h2dC
exp
(
−Aφ1/2C

)
,

A =
4π(2m)1/2dC

h
,

γ =
(Ae)2

96φC
− Ae2

32φ
3/2
C

,

m — масса электрона, h = 2π~. Результаты расчетов
приведены в табл. 1 и 2.
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Рис. 6. Cверхъячейки вакуум/MgO/InSb: a — стартовое состояние и b — конечное состояние. Сиреневые шары означают

In, золотые — Sb, синие — Mg, красные — O

3. ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ РАСЧЕТЫ

Для исследования интерфейсов Co/MgO и
MgO/InSb были проведены расчеты в рамках
первопринципной молекулярной динамики. Ре-
лаксация кристаллической структуры и расчеты
зонной структуры проводились с помощью пакета
Quantum Espresso [27] в приближении электронной
плотности (DFT) с использованием функционала
PBE (Perdew – Burke – Ernzerhof) [28]. Учет кулонов-
ских корреляций на d-оболочке Co был выполнен
в рамках метода GGA+U [29, 30]. Параметр куло-
новского взаимодействия для кобальта был выбран
равным 8 эВ и хундовского взаимодействия 1 эВ.
Псевдопотенциалы были взяты из библиотеки стан-
дартных псевдопотенциалов для твердых тел [31].
Были сконструированы сверхъячейки, моделирую-
щие интерфейс Co/MgO и несколько сверхъячеек
для MgO/InSb. Конструкции сверхъячеек, а также
детали расчетов в данной статье не приводятся.
Здесь мы рассмотрим только описание результатов.
Для интерфейса Co/MgO расчет показал, что в
двух приграничных слоях произошло изменение
зонной структуры вследствие гибридизации s-, p-
и d-состояний Co c p-состояниями O в MgO. В
приграничных слоях происходит металлизация, и
в запрещенной щели возникают преимущественно
p-состояния кислорода. В глубине пленки зонная
структура сохраняется такой же, как и для сте-
хиометрического образца с запрещенной щелью
4.5 эВ. Для интерфейса MgO/InSb в результате

релаксации произошла существенная модификация
положения атомов, вызванная большим расхож-
дением величин параметров решеток (постоянная
решетки a = 6.63 Åу InSb и a = 4.19 Åу MgO, что
на 37 % меньше).

4. ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

При изготовлении спиновых устройств диэлек-
трический слой толщиной 18 Åформировался маг-
нетронным распылением мишени из MgO. Эта тол-
щина соответствует ширине dC = 18 Å туннельного
барьера. Расчеты зонной структуры (в рамках ме-
тода DFT) показали, что высота туннельного барье-
ра φC ≃ 2 эВ в двух первых атомных слоях пленки
MgO вблизи интерфейса Co/MgO и φC ≃ 2.5 эВ для
слоев в глубине пленки. Наличие дефектов и несте-
хиометрии уменьшает величину запрещенной щели
в MgO и приводит к уменьшению φC . Ширина тун-
нельного барьера, вычисленная на основании анали-
за ВАХ в контакте №4 для устройства 16-V, состави-
ла dC = 24.9 Å, а для 18-V — dC = 26.3 Å. Значения
близки друг к другу, но при этом больше, чем 18 Å.
Такую разницу можно объяснить тем, что расчет
протекания тока через двойной туннельный барьер
проводился с помощью выражений для одиночного
барьера. На основании анализа ВАХ [25] мы получи-
ли высоту барьера φC = 0.86 эВ в контакте №4 для
устройства 16-V и φC = 0.96 эВ для 18-V, что бо-
лее чем в два раза меньше высоты барьера φC для
стехиометрического MgO. Можно предположить,
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что ТК в обоих устройствах дефектные, но плот-
ность дефектов в устройстве 18-V ниже, чем в 16-V.
Об этом свидетельствует большее значение высоты
барьера φC в устройстве 18-V, более высокие сопро-
тивление rC и поляризация проводимости P C

σ в кон-
такте (см. табл. 1 и 2).

Возникновение дефектов на границе между MgO

и InSb закономерно из-за существенного рассо-
гласования параметров решеток этих материалов.
Этот результат иллюстрируется зонными расче-
тами в сверхъячейке, моделирующей интерфейс
MgO/InSb. На рис. 6 приведены положения атомов
для сверхъячейки до и после релаксации. Видно, что
разница в постоянных решетки привела к тому, что
для снятия напряжения, вызванного большой эпи-
таксиальной деформацией, пленка MgO оторвалась
от поверхности InSb, при этом сохранила контакт в
области дислокации, что можно рассматривать как
формирование сквозных отверстий (рис. 6b). За счет
искажений начальные расстояния Mg–O в пленке
(2.817 Å) уменьшились до 2.088 Å, что близко к зна-
чениям в стехиометрическом MgO (2.095 Å). Но при
этом сама структура сохранила только остатки ку-
бического мотива, что можно интерпретировать как
формирование аморфного слоя на границе интер-
фейса.

Таким образом, поляризационные характери-
стики ТК практически полностью определяются
качеством диэлектрического слоя, расположенно-
го между ферромагнитным и полупроводниковым
электродами.

Качество диэлектрического слоя может быть
оценено на основании сравнения величин высоты и
ширины туннельного барьера, полученных при ана-
лизе ВАХ, и сравнении величин сопротивлений кон-
тактов. В контактах с меньшей плотностью дефек-
тов больше величина φC , выше сопротивление кон-
такта rC и выше значения коэффициентов поляри-
зации PN

n и P C
σ .

Результаты расчетов показывают, что в случае
большой разницы параметров решеток полупровод-
ника и пленок диэлектрика, нанесенных на полу-
проводник, даже в случае идеальной поверхности
без шероховатостей высока вероятность возникно-
вения в пленке диэлектрика дефектов, затрудняю-
щих инжекцию поляризованных электронов через
диэлектрик.

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Эффективность инжекции спин-поляризован-
ных электронов из ФМ-металла через туннельный
барьер в полупроводник определяется наличием

спин-зависимого сопротивления туннельного барье-
ра, которое должно быть больше сопротивления rN
полупроводника. Спиновая зависимость сопротив-
ления ТК реализуется в сплошных, однородных и
плоских диэлектрических слоях, свойства которых
подпадают под определение «качественного» барье-
ра [19]. При использовании для туннельного барье-
ра диэлектриков, параметр решетки которых зна-
чительно отличается от параметра решетки полу-
проводника, высока вероятность возникновения слу-
чайных дефектов, резко снижающих P C

σ и эффек-
тивность инжекции. Таким образом, туннельный
барьер, один из интерфейсов которого MgO/InSb,
невозможно сделать качественным без использова-
ния специальных мер для создания однородной без-
дефектной пленки диэлектрика. Такой мерой могло
бы быть применение буферной прослойки, нивели-
рующей несоответствие параметров решеток MgO и
InSb, или использование другого диэлектрика, кри-
сталлическая решетка которого лучше бы соответ-
ствовала решетке InSb. Следует заметить, что спин-
зависимое сопротивление ТК возникает из-за раз-
личия вкладов от s-, p- и d-орбиталей электронов
в состояния ФМ-металла на уровне Ферми для зон
со спинами вверх и вниз в приграничном слое ин-
терфейса, а также их различной гибридизацией с
s- и p-состояниями в слое диэлектрика, имеющими
различную скорость затухания [18]. В этом смыс-
ле туннельный контакт действует как «спиновый»
фильтр, однако сам диэлектрик не обладает филь-
трующими функциями, аналогичными, например,
оптическому поляризатору.

Финансирование. Работа выполнена в рам-
ках государственного задания Министерства нау-
ки и высшего образования РФ (тема «Спин», Госу-
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ной поддержке Российского научного фонда (проект
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Методом электронного магнитного резонанса в широком диапазоне частот (f = 7–37 ГГц) и температур

(T = 4.2–360К) исследуются пленки металл-диэлектрических наногранулярных композитов MxD100−x

с различным составом и процентным соотношением металлической и диэлектрической фаз (M = Fe, Co,

Ni, CoFeB; D = Al2O3, SiO2, ZrO2; x ≈ 15–60 ат.%). При концентрациях металлической ферромагнитной

фазы ниже порога перколяции экспериментальные спектры, помимо обычного сигнала ферромагнитно-

го резонанса, содержат дополнительный пик поглощения, характеризуемый удвоенным эффективным

g-фактором g ≈ 4. Появление такого пика в спектрах резонанса и его необычные свойства объясняются

в рамках квантовомеханической модели «гигантского спина» возбуждением внутри магнитных наногра-

нул «запрещенных» («двухквантовых») переходов с изменением проекции спина ∆m = ±2.

DOI: 10.31857/S0044451024090086

1. ВВЕДЕНИЕ

Магнитные наночастицы и наногранулярные си-
стемы давно являются предметом интенсивных ис-
следований, что обусловлено необычными физиче-
скими свойствами этих объектов, а также широки-
ми возможностями практических применений [1–3].
С точки зрения фундаментальной физики магнит-
ные наночастицы можно рассматривать как про-

* E-mail: drovosekov@kapitza.ras.ru

межуточное звено между парамагнитными (ПМ)
ионами и макроскопическими ферромагнетиками.
В частности, ансамбли таких частиц проявляют так
называемые суперпарамагнитные свойства, а маг-
нитная динамика индивидуальных наночастиц в ря-
де случаев допускает описание как в рамках клас-
сического, так и квантового подходов [4, 5].

Магнитные металл-диэлектрические нанограну-
лярные композиты (нанокомпозиты) представляют
собой массив ферромагнитных (ФМ) наногранул,
беспорядочно расположенных в твердотельной ди-
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электрической среде (матрице). В наших предыду-
щих работах [6–10] изучались пленочные наноком-
позиты различных составов MxD100−x на основе пе-
реходных ФМ-металлов M = Fe, Co, CoFeB и ди-
электриков D = Al2O3, SiO2, LiNbO3. Величина x

в формуле MxD100−x отражает номинальное ато-
марное процентное содержание металлической фа-
зы в нанокомпозите, существенная часть которой
формирует ФМ-наногранулы. Вместе с тем некото-
рая часть ФМ-фазы оказывается диспергированной
в виде отдельных ПМ-ионов Fe и Co в изолирующем
пространстве между гранулами [11,12].

В работах [8–10] пленки нанокомпозитов
MxD100−x исследовались методом магнитного резо-
нанса в широком диапазоне частот (f = 7–37 ГГц)
и температур (T = 4.2–360 К). Помимо обычного
сигнала ФМ-резонанса (ФМР), эксперименталь-
ные спектры демонстрировали дополнительный
более слабый пик поглощения, характеризуемый
эффективным g-фактором g ≈ 4.3. Заметим, что
подобный сигнал часто наблюдается при исследо-
ваниях наночастиц на основе железа в различных
немагнитных средах [13–15] и связывается с элек-
тронным ПМ-резонансом (ЭПР) изолированных
ионов Fe3+, присутствующих в системе [16–18].
В некоторых случаях пик ЭПР (g ≈ 4.3) прояв-
ляется также для ионов Co2+ [19–21]. Однако, в
отличие от традиционного ЭПР ионов Fe3+, Co2+,
в нашем случае наблюдаемый пик демонстрирует
ряд необычных свойств:
1) гораздо лучше проявляется в продольной геомет-
рии возбуждения резонанса;
2) при изменении концентрации x ФМ-фазы меняет-
ся характер температурной зависимости интенсив-
ности пика I(T ): при малых x эта зависимость имеет
убывающий вид, а при приближении к порогу пер-
коляции становится возрастающей.

Подчеркнем, что необычные особенности допол-
нительного пика не позволяют связать его с неод-
нородностью состава образцов либо с возбуждением
в пленках неоднородных мод магнитных колебаний,
как, например, в работах [22–33].

Настоящая работа посвящена дальнейшему ис-
следованию природы аномального пика магнитно-
го резонанса. Обнаружено, что, помимо нанокомпо-
зитов на основе ФМ-металлов Fe и Co, пик ЭПР
(g ≈ 4.3) проявляется также для систем NixD100−x

(D = Al2O3, ZrO2) на основе чистого никеля. Та-
ким образом, появление данного пика в спектрах
резонанса нельзя объяснить присутствием в системе
изолированных ионов Fe3+ либо Co2+. В этой связи
предлагается альтернативное объяснение наблюдае-

мых эффектов, предполагающее квантовомеханиче-
ский подход к описанию спектров магнитного резо-
нанса ФМ-наногранул [4, 5].

2. ОБРАЗЦЫ И МЕТОДИКА
ЭКСПЕРИМЕНТА

Пленочные нанокомпозиты MxD100−x толщиной
около 1–3 мкм синтезированы методом ионно-луче-
вого распыления на ситалловых подложках с ис-
пользованием составных мишеней [34, 35]. Мишень
представляет собой пластину из ФМ-металла Fe,
Co, Ni либо сплава Co40Fe40B20 (CoFeB), на кото-
рую крепится набор (12–15 шт.) прямоугольных по-
лосок оксидов Al2O3, SiO2 или ZrO2. Неравномер-
ное расположение диэлектрических полосок на по-
верхности мишени позволяет формировать пленку
нанокомпозита MxD100−x с плавным контролируе-
мым изменением концентрации x вдоль подложки
в широком диапазоне ∆x ≈ 30–40 ат. %. В дальней-
шем исследования проводятся на небольших кусоч-
ках выращенной пленки размером 5×5 мм2, так что
изменение x в пределах одного образца составля-
ет менее 1 ат. %. Содержание металлической фазы
в пленках определялось методом энергодисперсион-
ного рентгеновского микроанализа.

По данным просвечивающей электронной мик-
роскопии и рентгеновской дифракции полученные
композиты представляют собой ансамбль кристал-
лических ФМ-наногранул, случайным образом рас-
положенных внутри аморфной оксидной матри-
цы [35–40]. Гранулы имеют форму, близкую к округ-
лой, а их средний размер (2–8 нм) плавно увеличи-
вается с ростом содержания ФМ-фазы в нанокомпо-
зите (рис. 1).
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Рис. 1. Средний размер d ФМ-гранул как функция со-

держания ФМ-фазы в нанокомпозите Nix(Al2O3)100−x по

данным рентгеновской дифракции [39]
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Порог перколяции для всех исследуемых компо-
зитов лежит в окрестности концентраций металли-
ческой фазы x ≃ 50 ат. %. При этом, согласно маг-
нитным данным, приблизительно в этой же области
концентраций либо несколько меньших происходит
переход образцов от суперпарамагнитного к ферро-
магнитному поведению [33–39].

В настоящей работе образцы нанокомпозитов ис-
следуются методом магнитного резонанса в широ-
ком диапазоне частот (f = 7–37 ГГц) и темпера-
тур (T = 4.2–360 К) с использованием лабораторно-
го спектрометра проходного типа на основе прямо-
угольного и перестраиваемого цилиндрического ре-
зонаторов [8]. В используемой геометрии измерений
внешнее статическое магнитное поле H (до 17 кЭ)
лежит в плоскости пленки. При этом имеется воз-
можность ориентировать высокочастотное магнит-
ное поле h как перпендикулярно (h ⊥ H), так и
параллельно (h ‖ H) статическому («поперечная» и
«продольная» геометрии возбуждения резонанса).

3. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ

На рис. 2, 3 показаны экспериментальные спек-
тры магнитного резонанса, полученные для ряда ис-
следуемых нанокомпозитов MxD100−x при комнат-
ной температуре. В обычной поперечной геометрии
возбуждения резонанса (h ⊥ H) для всех структур
наблюдается интенсивный пик поглощения ФМР.
Как было показано ранее [6,8,10], частотно-полевые
диаграммы для этого пика, а также зависимости его
положения от ориентации поля относительно плос-
кости пленки хорошо описываются обычными фор-
мулами Киттеля с учетом размагничивающего фак-
тора 4πM .

При изменении геометрии возбуждения резонан-
са на продольную (h ‖ H) интенсивность пика ФМР
существенно падает. При этом в более слабом по-
ле проявляется второй пик поглощения. В рабо-
тах [8, 10] было продемонстрировано, что частотно-
полевые и ориентационные зависимости для этого
пика хорошо описываются простой формулой ЭПР

f = γHeff , (1)

где гиромагнитное отношение γ соответствует эф-
фективному g-фактору g = 4.3±0.1, а эффективное
поле Heff , помимо внешнего поля, включает магни-
тодипольные поля, создаваемые внутри пленки мас-
сивом ФМ-гранул.

Обратим внимание, что пик ЭПР (g ≈ 4) прояв-
ляется для систем самого разного состава, включая
нанокомпозиты на основе чистых Co и Ni (рис. 2, 3),
что не позволяет связать его с традиционным ЭПР
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Рис. 2. Спектры магнитного резонанса в пленках нано-

композитов различного состава MxD100−x в поперечной

(h ⊥ H) и продольной (h ‖ H) геометрии возбуждения.
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0 2 4 6 8 10 0 4 8 12

Nix 
(Al

2
O

3
)

100 x

  

g = 2.2

H, 

g = 4.4

(CoFeB)x 
(Al

2
O

3
)

100 x

41

35

28

19

48

 x, .%:
56

H, 

 x, .%:
60

56

44

50

32

g = 4.2 g = 2.1

Рис. 3. Экспериментальные спектры для пленок нано-

композитов Nix(Al2O3)100−x на частоте f ≈ 24.6 ГГц

и(CoFeB)x(Al2O3)100−x (f ≈ 34.4 ГГц), полученные при

комнатной температуре в продольной геометрии возбуж-

дения резонанса (h ‖ H)

385



А. Б. Дровосеков, М. Ю. Дмитриева, А. В. Ситников и др. ЖЭТФ, том 166, вып. 3 (9), 2024

ионов Fe3+ (g ≈ 4.3). Вместе с тем можно заметить,
что наблюдаемые эффективные g-факторы для пи-
ков ФМР и ЭПР различаются примерно в 2 раза.
Для линии ФМР в зависимости от состава пленок
g-фактор варьируется в диапазоне g ≈ 2.1–2.2, что
характерно для металлических Fe, Co, Ni и их спла-
вов [41]. Для линии ЭПР эта величина оказывается
в 2 раза больше: g ≈ 4.2–4.4.

В качестве примера на рис. 4 приведены частот-
но-полевые диаграммы для двух резонансных пиков
в нанокомпозитах на основе Ni. В области высоких
частот зависимости f(H) описываются линейными
функциями, наклоны которых различаются в 2 раза.

Отметим, что наиболее узкие резонансные пики
наблюдаются для пленок (CoFeB)x(Al2O3)100−x

и NixD100−x. Для этих структур пик ЭПР (g ≈ 4)
удается разрешить как в продольной, так и в
поперечной геометрии возбуждения резонанса
(см. рис. 2). При этом его амплитуда оказывается
примерно одинаковой в обеих геометриях [8, 10].

Еще одна необычная особенность пика ЭПР
(g ≈ 4) заключается в аномальной зависимости его
интенсивности от содержания ФМ-фазы в наноком-
позите (см. рис. 3) и температуры (рис. 5–7). Заме-
тим, что основной пик ФМР ведет себя в этом от-
ношении вполне естественно — его интенсивность
монотонно возрастает с увеличением концентрации
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Рис. 4. Частотно-полевые зависимости для двух пиков ре-

зонанса в пленках Ni50(Al2O3)50 и Ni50(ZrO2)50 при ком-

натной температуре. Символы — экспериментальные дан-

ные, наклон прямых линий соответствует эффективным

g-факторам g = 2.2 и g = 4.4

ФМ-фазы и с понижением температуры. Другая
картина наблюдается для пика ЭПР. Спектры, изме-
ренные при комнатной температуре, демонстрируют
немонотонное поведение интенсивности пика ЭПР
(g ≈ 4) от содержания ФМ-фазы в нанокомпозите,
x (рис. 3). С увеличением x пик сначала растет, од-
нако при переходе за порог перколяции x & 50 ат. %
уменьшается и исчезает.

При изменении содержания ФМ-фазы в нано-
композите меняется также характер температурной
зависимости интенсивности пика ЭПР (рис. 5–7).
При низких концентрациях ФМ-фазы x . 25 ат. %
интенсивность пика I(T ) монотонно увеличивает-
ся с понижением температуры по обычному закону
Кюри I(T ) ∝ 1/T . Однако с ростом x зависимость
I(T ) приобретает немонотонной характер с нали-
чием максимума по температуре. При этом по ме-
ре увеличения x максимум интенсивности смещает-
ся в область высоких температур. Наконец, в пре-
деле высоких концентраций ФМ-фазы наблюдает-
ся лишь приблизительно линейный рост I(T ) ∝ T

(рис. 6) [9].
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сивности I(T ) линии ЭПР (g ≈ 4) для пленок наноком-

позитов (CoFeB)x(Al2O3)100−x. Символы — эксперимен-
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зависимость. Линии на вставке — закон Кюри I(T ) ∝ 1/T
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Рис. 7. Температурная зависимость интегральной ин-

тенсивности I(T ) линии ЭПР (g ≈ 4) для пленки
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ского спина» с разными значениями магнитного момента

гранул µ

4. МОДЕЛЬ «ГИГАНТСКОГО СПИНА»

Появление в спектрах резонанса пика с удвоен-
ным эффективным g-фактором можно объяснить в
рамках модели «гигантского спина» возбуждением
внутри ФМ-наногранул «двухквантовых» переходов
с изменением проекции спина ∆m = ±2 [42–46].
В рамках этого подхода можно объяснить более яр-
кое проявление пика с g ≈ 4 в продольной геомет-
рии возбуждения резонанса [44–46], а также ано-
мальную температурную зависимость его интенсив-
ности [42, 44, 45].

В модели гигантского спина ФМ-наногранула
трактуется как ПМ-центр с очень большим спином
S ∼ 102–104. Во внешнем поле происходит зеема-
новское расщепление уровней энергии этого спина
по его проекции на направление поля m = −S...+S.
Вынужденные переходы с изменение проекции спи-
на ∆m = ±1 под действием переменного поля в
классическом пределе соответствуют возбуждению
обычной моды ФМР. Номинально «запрещенные»
(«двухквантовые») переходы с ∆m = ±2 становятся
«разрешенными» с учетом дополнительных возму-
щений в системе, например, при наличии магнитной
анизотропии гранул либо диполь-дипольных взаи-
модействий между ними [19,47].

Рассмотрим простейший случай наличия слабой
одноосной анизотропии гранул с эффективным по-
лем HA. Такая анизотропия может возникать в гра-
нулах, например, при отклонении их формы от сфе-
рической. В этом случае квантовомеханическая ве-
роятность переходов между уровнямиm±1 гранулы
в рамках теории возмущений оценивается выраже-
нием [48,49]

fm±1 ∝
(
HA

H

)2 (Um−1
m Um

m+1)2

S2
, (2)

где
Um−1
m =

√
S(S + 1) −m(m− 1).

Отметим, что для произвольной ориентации оси
анизотропии относительно направления поля веро-
ятности возбуждения таких переходов поперечным
и продольным переменными полями оказываются
сравнимы между собой [49], что согласуется с экс-
периментально наблюдаемым поведением пика ЭПР
(g ≈ 4).

Обратим внимание, что, согласно формуле (2),
вблизи основного состояния гранулы, m = −S, ве-
роятность переходов с ∆m = ±2 стремится к нулю.
Напротив, максимальные вероятности этих перехо-
дов реализуются при малых значениях |m| ≪ S. Од-
нако соответствующие уровни энергии лежат выше
основного состояния m = −S на величину порядка
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µH , где µ — магнитный момент гранулы. Поэтому в
условиях низких температур (kBT ≪ µH , kB — кон-
станта Больцмана), когда гранулы переходят в ос-
новное состояние, интенсивность «двухквантовой»
линии I(T ) уменьшается. В пределе высоких тем-
ператур (kBT ≫ µH) выравнивание заселенностей
энергетических уровней гранулы приводит к выходу
зависимости I(T ) на закон Кюри I(T ) ∝ 1/T . Таким
образом, максимум интенсивности линии с g ≈ 4

ожидается при температуре T ∼ µH/kB. С увеличе-
нием концентрации ФМ-фазы в нанокомпозите маг-
нитный момент гранул растет, что объясняет смеще-
ние максимума в область высоких температур. Вы-
ше порога перколяции гранулы начинают объеди-
няться в макроскопические кластеры, µ резко воз-
растает, и двухквантовая линия полностью исчезает.

Для количественной оценки интенсивности ли-
нии учтем разность заселенностей уровнейm±1 при
конечной температуре T :

∆ρm±1(T ) = Z−1
S

(
e−2(m−1)κ − e−2(m+1)κ

)
,

где ZS — статистическая сумма, задаваемая извест-
ным выражением [50]

ZS =
sh[(2S + 1)κ]

sh(κ)
, κ =

µBHeff

kBT

(µB — магнетон Бора). Эффективное поле Heff

в приведенных уравнениях, помимо внешнего по-
ля, включает магнитодипольные поля, создаваемые
внутри пленки массивом ФМ-гранул. В соответ-
ствии с формулой (1) это поле определяется про-
стым соотношением Heff = f/γ. С учетом вероят-
ностей двухквантовых переходов (2) интегральная
интенсивность линии ЭПР (g ≈ 4) пропорциональ-
на величине

I(T ) ∝
S−1∑

m=1−S

fm±1∆ρm±1(T ). (3)

На рис. 6, 7 представлено сравнение эксперимен-
тальных зависимостей I(T ) для пика ЭПР (g ≈ 4) в
пленках разного состава с результатами численного
расчета в описанной модели. Подгоночными пара-
метрами являются вертикальный масштаб функции
(3) и спин частицы S (соответствующий магнитный
момент µ = 2SµB), который определяет положение
максимума I(T ) по температуре.

На качественном уровне экспериментальные
данные согласуются с теорией. Вместе с тем мож-
но заметить и систематические количественные
расхождения. По сравнению с расчетом, экспе-
риментальные зависимости I(T ) демонстрируют

более «острые» максимумы. Это несоответствие
в большей мере проявляется для нанокомпозита
на основе Ni (рис. 7). Как показано на рис. 7, на-
блюдаемое поведение можно формально приписать
уменьшению магнитного момента µ гранул при
повышении температуры. Действительно, с учетом
конечной температуры Кюри TC вещества гранул,
в условиях T . TC эффект уменьшения µ(T )

вполне ожидаем. В случае гранул Ni этот эффект
должен сильнее проявляться благодаря более низ-
кой TC по сравнению с CoFeB. Заметим также,
что при понижении температуры магнитные вза-
имодействия между наногранулами могут играть
важную роль и приводить к формированию более
крупных магнитоупорядоченных кластеров, вызы-
вая дополнительный рост эффективной величины
µ [51]. Однако рассмотренная простейшая модель
полностью пренебрегает подобными эффектами
межгранульных взаимодействий и не учитывает
наличия возбужденных состояний наночастиц
с уменьшенным значением полного спина при
T . TC , а потому является лишь качественным
приближением реальной ситуации.

На рис. 8 представлены результаты оценки маг-
нитного момента µ гранул из зависимостей I(T ) для
пика ЭПР (g ≈ 4) в пленках (CoFeB)x(Al2O3)100−x.
Для сравнения приведены значения µ по резуль-
татам аппроксимации функцией Ланжевена кри-
вых 4πM(H), полученных из данных ФМР при
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Рис. 8. Магнитный момент гранулы как функция концен-

трации ФМ-фазы в нанокомпозите (CoFeB)x(Al2O3)100−x,

полученный из аппроксимации зависимостей 4πM(H) (по

данным ФМР) и по температурным зависимостям интен-

сивности пика ЭПР
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комнатной температуре, как это описано в рабо-
те [10]. Как видно, величины магнитного момен-
та гранул, определенные двумя способами, оказы-
ваются одного порядка. Однако данные ЭПР систе-
матически показывают более низкие значения µ по
сравнению с данными ФМР. Можно предположить,
что это различие обусловлено разбросом ФМ-гранул
по размерам. При этом пик ФМР главным образом
определяется резонансом в крупных гранулах, а пик
ЭПР (g ≈ 4) более эффективно возбуждается в мел-
ких магнитных частицах.

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Методом электронного магнитного резонанса ис-
следованы пленки металл-диэлектрических нано-
гранулярных композитов MxD100−x с различным
составом (M = Fe, Co, Ni, CoFeB; D = Al2O3,
SiO2, ZrO2) и содержанием металлической ФМ-фа-
зы x ≈ 15–60 ат. %. Экспериментальные спектры,
помимо обычного сигнала ФМР, содержат допол-
нительный пик поглощения с удвоенным эффек-
тивным g-фактором g ≈ 4, демонстрирующий ряд
необычных особенностей. Появление в спектрах та-
кого пика и его свойства можно объяснить в рамках
квантовомеханической модели «гигантского спина»,
рассматривающей ФМ-наногранулы как ПМ-цент-
ры с очень большим спином S ∼ 102–104. Наблю-
даемая линия ЭПР (g ≈ 4) связывается с возбуж-
дением в этих ПМ-центрах двухквантовых перехо-
дов с изменением проекции спина ∆m = ±2. В рам-
ках такого подхода на качественном уровне объясня-
ется немонотонная температурная зависимость ин-
тенсивности необычного пика, нестандартные усло-
вия его возбуждения продольным высокочастотным
магнитным полем, а также исчезновение пика при
содержании ФМ-фазы выше порога перколяции на-
нокомпозита.

Таким образом, наблюдаемые особенности маг-
нитного резонанса наногранулярных композитов
подчеркивают «дуализм» классических и кванто-
вых свойств ФМ-наночастиц. Поведение основной
линии ФМР хорошо описывается в рамках класси-
ческих представлений о возбуждении прецесии век-
тора намагниченности ансамбля наногранул. В то
же время свойства дополнительного пика объясня-
ются на квантовомеханическом языке возбуждени-
ем переходов ЭПР между спиновыми состояниями
индивидуальных наногранул.

Финансирование. Работа выполнена в рамках
Государственного задания при поддержке Россий-
ского научного фонда (проект №22–19–00171).
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Проанализированы результаты экспериментов по влиянию магнитного поля на проводимость тун-

нельных структур сверхпроводник–изолятор–нормальный металл при температурах, много меньших

критической температуры сверхпроводника Tc, и при малых напряжениях, при которых одноэлек-

тронный ток Isingle сравним или меньше подщелевого андреевского тока IAndreev = In + Is. Эти две

компоненты андреевского тока связаны с диффузионным движением коррелированных пар электронных

возбуждений в нормальном и соответственно сверхпроводящем слоях структуры. При ориентации поля

перпендикулярной к структуре с латеральными размерами больше глубины прникновения прослежен

переход от неоднородного распределения поля к вихревой структуре. При ориентациях поля как в

плоскости структуры, так и перпендикулярно к ней, одноэлектронный ток растет из-за влияния поля

на сверхпроводящую щель ∆c. Проводимость, обязанная андреевскому току In = kn th(eV/2kTeff ),

уменьшается из-за роста эффективной температуры Teff . Уменьшение вклада Is связано с умень-

шением щели. Нам не известны работы, в которых рассматривается влияние магнитного поля на эту

составляющую туннельного тока. Показано, что при малых напряжениях так называемый ток Дайнса,

обязанный мнимой добавке к энергии щели из-за влияния дефектов в сверхпроводнике, не дает вклада

в проводимость туннельной структуры.

Памяти А. Ф. Андреева посвящается

DOI: 10.31857/S0044451024090098

1. ВВЕДЕНИЕ

Несмотря на большое число работ, посвященных
исследованию проводимости тонкопленочных мик-
роструктур сверхпроводник–изолятор–нормальный
металл (СИН) при низких температурах, остают-
ся вопросы, связанные с влиянием постоянного маг-
нитного поля. Этой теме посвящено довольно мно-
го теоретических работ, но количество эксперимен-
тальных работ весьма ограничено. Из известных
публикаций можно упомянуть статьи [1–3], в ко-
торых прослежен эффект распаривания в сверх-

* E-mail: vsedelman@yandex.ru

проводящем электроде СИН под действием магнит-
ного поля, приводящий к уменьшению энергетиче-
ской щели и возрастанию туннельного тока при сме-
щении V , близком к напряжению Vc = ∆c/e, где
∆c — щель в спектре сверхпроводника. В частно-
сти, в [3] этот эффект исследован для структуры
алюминий–изолятор–медь. Появление вихрей Абри-
косова в пленках алюминия в нормальном поле про-
слежено в [4,5]. Подавление аномальной дифферен-
циальной проводимости при V = 0 магнитным по-
лем, приложенным в плоскости структуры, приве-
дено в [6,7]. Однако нет работ, в которых все эти яв-
ления, а также влияние поля на другие компоненты
подщелевого тока, наблюдались на одном образце
и при разных ориентациях магнитного поля. Цель
предлагаемой работы — описание и анализ экспери-
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ментов, удовлетворяющих этому требованию. При
этом мы ограничиваемся областью малых смещений
V ≤ 0.5Vc, при которых тепловые эффекты — нагрев
или электронное охлаждение, сильно усложняющие
анализ результатов, практически не влияют на тун-
нельный ток.

Ток СИН складывается из одноэлектронного то-
ка и подщелевого тока. Одноэлектронный ток обя-
зан туннелированию термически возбужденных вы-
ше уровня Ферми электронов из нормального ме-
талла на свободные состояния выше щели сверхпро-
водника с сохранением энергии (при другом зна-
ке смещения туннелированию возбуждений сверх-
проводника на свободные состояния ниже уровня
Ферми). При электронной температуре Te << Tc и
V ≤ 0, 7Vc он с точностью порядка 1 процента опи-
сывается формулой [8]

Isingle =
1

eRn

√
2πkTe∆c exp

{
− ∆c

kTe

}
sh

eV

kTe
. (1)

При V ≤ V∆/2 и температуре T ≤ 0.2Tc (Tc — кри-
тическая температура сверхпроводимости) этот ток
становится мал и основным становится подщелевой
андреевский ток и ток Дайнса. Андреевская про-
водимость много меньше проводимости СИН при
нормальном состоянии сверхпроводника, но сохра-
няется на заметном уровне в «грязных» металлах,
когда электронные пары диффундируют на боль-
шие расстояния, сохраняя когерентность, и в тон-
ких пленках многократно возвращаются к границе
между металлами, что увеличивает вероятность их
туннелирования. Эта составляющая тока описыва-
ется формулой, предложенной в [9]:

IAndreev = In + Is =
~

e2R2
nSνndn

th
eV

2kTe
+

+
~

e2R2
nSνsds

eV/
√

1 − eV/∆c

2π∆c
. (2)

Токи In и Is отвечают диффузии пар в объеме нор-
мального металла и сверхпроводника соответствен-
но, Rn — сопротивление перехода в нормальном со-
стоянии, S — его площадь, dn, ds — толщина сло-
ев, а νn, νs — плотности состояний. Хотя все фигу-
рирующие в этой формуле величины или известны,
или могут быть измерены, измеряемые токи обычно
сильно отличаются от теоретических значений. Счи-
тается, что основная причина в неоднородности за-
порного слоя, из-за чего его прозрачность для одно-
электронного туннелирования выше, чем для двух
электронного. Исходя из этого, в [7] предложено для

описания экспериментальных результатов использо-
вать формулу

IAndreev = In + Is =

= knh
eV

2kTeff
+ ks

eV/
√

1 − eV/∆c

∆c
, (3)

в которой параметры kn, ks и Teff определяются
при подгонке экспериментальной ВАХ. Работа [9]
не единственная, в которой вычислялся андреевский
ток. Так, в [10] получен похожий результат, но с
некими отличиями. И это не только другие числен-
ные коэффициенты, но другая зависимость тока Is
от напряжения смещения:

IAndreev = In + Is =

=
3π~

2e2R2
nSνndn

th
eV

2kTe
+

+
2~

e2R2
nSνsds

eV/
√

1 − (eV/∆c

∆c
. (4)

В этом случае в выражении для тока Is под зна-
ком корня стоит напряжение смещения не в первой
степени, как в (2), а в квадрате. В первом случае
дифференциальная проводимость dI/dV при ма-
лых напряжениях линейно возрастает, а во втором
— практически постоянна. Функционально, соглас-
но (4), этот вклад в ток совпадает с током Дайнса,
который в большинстве известных работ считается
ответственным за избыточный ток. Это одноэлек-
тронный подщелевой ток, обязанный при T << Tc
размытию спектра возбуждений сверхпроводника
из-за дефектов. На основе экспериментальных дан-
ных показано, что спектр приобретает вид [11]

ρ(E, γ) =
E − iγ√

(E − iγ)2 − ∆2
c

,

где γ << ∆c — эмпирический параметр, описываю-
щий это размытие. Исходя из этого спектра, полу-
чается выражение для тока (например, [12])

IDynes =
γ

∆c

V/
√

1 − (eV/∆c)2

Rn
. (5)

В этой работе проведен более подробный, чем
в [7], анализ экспериментов по исследовании прово-
димости СИН при охлаждении их до температуры
порядка 0.1 К в магнитном поле до 30 мТл. В поле,
нормальном к поверхности СИН, в структуре с лате-
ральными размерами много большими глубины про-
никновения λ в сверхпроводник, прослежен переход
от неоднородного распределения поля к структуре
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Рис. 1. Изображение с помощью сканирующего электронного микроскопа СИНИС-структур. 1, 2, 3, 4 — туннельные пе-

реходы, 5, 6, 7 — подвешенные нормальные мостики

из вихрей Абрикосова. Это позволило оценить λ и
длину корреляции ξ. В [7] в основном рассматри-
валось влияние поля только на компоненту андре-
евского тока In. Здесь с опорой на результаты ра-
боты [3] изучено воздействие однородного поля, ле-
жащего в плоскости СИН с толщиной сверхпрово-
дящей пленки d < λ, на одноэлектронную прово-
димость. Установлено, что распаривание приводит
к более быстрому, чем найдено в [3], квадратично-
му уменьшению параметра ∆c, при этом формула
(1) по-прежнему описывает одноэлектронный ток.
Показано, что при Gsingle ≤ 0.2GN (GN — нор-
мальная проводимость) происходит переход от то-
ка Дайнса (5) к току, экспоненциально падающему
с уменьшением напряжения. Знание одноэлектрон-
ного тока позволило надежно выделить компоненты
андреевского тока In и Is. Результаты, относящиеся
к току In, практически совпадают с полученными
в [7]. Ток Is зависит от поля слабее, чем In. Эту
зависимость можно описать как обязанную квадра-
тичному уменьшению щели с полем. Дано на каче-
ственном уровне объяснение изменений компонент
тока при нормальном поле при его неоднородном
распределении.

2. МЕТОДИКА ИЗМЕРЕНИЙ

Большая часть экспериментов проведена с
тест-структурами, описанными в работе [7]. На
рис. 1 представлено изображение такой структу-
ры. Она содержит 4 туннельных перехода (1–4)
медь–алюминий, соединенных медной полоской,

напыленной на окисленную поверхность алюми-
ния, напыленного непосредственно на кремниевую
подложку. На участках 5–7 алюминий, находя-
щийся под медью, вытравлен. Толщины пленок
20 нм (медь) и 80 нм(алюминий), площади СИН1
и СИН2 8 и 10 мкм соответственно. На чип с 16
контактными площадками по краям расположены 4
таких структуры. Были протестированы 20 СИН на
двух чип. Полученные для них результаты близки
друг к другу. Чтобы не перегружать изложение,
далее большая часть результатов приведена для
одного из СИН1, у которого наиболее выражен
андреевский ток.

Вольт–амперные характеристики измерялись на
постоянном токе по четырехзондовой схеме. Для за-
щиты туннельных переходов от паразитного излу-
чения в цепи подводящих проводов были включе-
ны резисторы номиналом 0.8М Ом, охлаждаемые до
0.4 К. Топология структуры позволяла измерять как
характеристики СИНИС переходов, например, при
пропускании тока через переходы 1 и 4 и измерении
напряжения на них, так и одиночного СИН, напри-
мер, при измерении напряжения на контактах 1–2 и
токе через контакты 1–4. Использовалась автомати-
зированная система сбора данных на основе порта-
тивного компьютера ноутбук и NI USB блока ЦАП-
АЦП. Ток I задавался 16-разрядным ЦАП. Усилен-
ное малошумящим усилителем напряжение V пре-
образовывалась 16-разрядным АЦП. Дифференци-
альная проводимость G(V ) = dI/dV или дифферен-
циальное сопротивление Rd определялись числен-
ным дифференцированием вольт-амперных харак-
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Рис. 2. Измеренная вольт-амперная характеристика СИН

и ее фитирование теоретическими моделями. При подгон-

ке используются значения ∆c/k = 2.18К и Rn = 29Ом,

определяемые из зависимостей туннельного тока от тем-

пературы, и величины kn = 0.135нА, ks = 0.32 нА или

γ/∆ = 6.2·10−5 , Teff = 0.11К и Te = 0.094К.Электронная

температура Te оценивается по одноэлектронному току при

температуре чипа T ≃ 0.09К. Обычно Te несколько выше

T из-за проникновения излучения из окружения

теристик. Измерения проводились с использовани-
ем работающего под управлением компьютера по-
гружного криостата растворения [13], в котором об-
разцы размещаются внутри экрана с температурой
0.4–0.5 К на верху прибора на охлаждаемом держа-
теле. Образцы устанавливались горизонтально или
вертикально. Направленное вертикально магнитное
поле, создаваемое соленоидом, установленным сна-
ружи криостата, прикладывается примерно по нор-
мали или по касательной к плоскости туннельного
перехода с погрешностью в несколько градусов. Для
изменения направления поля можно наклонять со-
леноид в пределах ±100.

3. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ

На рис. 2 и 3 приведены измеренные без магнит-
ного поля ВАХ для этой структуры и их фитиро-
вание при температуре чип Tchip = 0.09 К и состав-
ляющие тока (рис. 2), и при нескольких температу-
рах, рис. 3. Это позволило определить исходные зна-
чения всех параметров: ∆c, RN , kn, ks (для андре-
евского тока по [9]) или γ (для тока Дайнса), Teff
и электронную температуру Te, которая несколько
выше Tchip из-за нагрева паразитным излучением,
проникающим из комнаты. Непосредственно изме-
рить небольшое сопротивление RN и определить ∆c

по положению максимума проводимости при V ≃ Vc
оказалось невозможно, так как оно включено после-
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kn 1.4e-10 A, Teff 0.11K, ks 3.0e-10 A

Рис. 3. Определение параметров ∆c и Rn по ВАХ, из-

меренных при разных температурах, с учетом малой по-

правки на андреевский ток. Параметры андреевского тока

установлены при T = 0.09 К
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Рис. 4. ВАХ при воздействии магнитного поля, приложен-

ного в плоскости структуры и под углом примерно 4◦ к ней

довательно с сопротивлением подводящих ток доро-
жек примерно той же величины. Из-за этого мак-
симум на экспериментальных зависимостях диффе-
ренциальной проводимости от напряжения вообще
не проявлялся даже в отсутствие магнитного поля.
Его можно было выявить только после оценки со-
противления токоподводов, исходя из вычисленного
значения RN и введения поправки на падение на-
пряжения.

На рис. 4 приведены ВАХ, измеренные в нулевом
поле и в поле 28 мТл и их фитирование с исполь-
зованием формул (1) и (3). В наклонном магнит-
ном поле оно влияет на изменение тока сильнее, чем
при его приложении в плоскости. Именно это позво-
ляет, наклоняя соленоид, добиться юстировки поля
относительно плоскости СИН с точностью поряд-
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Рис. 5. ВАХ при разных значениях магнитного поля, нормального к поверхности СИН-структуры. Последовательность

регистрации ВАХ указана в минутах от начала регистрации соответствующей характеристики, длительность записи каж-

дой из них примерно 2мин. При регистрации ВАХ при поле 5.1 мТл на 48 минуте произошел скачкообразный переход

от неоднородного поля в сверхпроводнике к вихревому состоянию. Таким образом, Bc1 < 5мТл. Отметим, что ВАХ,

измеренные при внешнем поле 3.6 мТл на 18 и 25 минутах и 4.7 мТл на 35 и 38 минутах, свидетельствуют о возможности

различных конфигураций неоднородного поля в сверхпроводнике с близкой энергией

ка 1◦. Как видно, использованные функциональные
зависимости хорошо описывают экспериментальные
результаты, что подтверждает отсутствие тепловых
эффектов при пропускании тока и позволяет уста-
новить влияние магнитного поля на параметры как
подщелевого, так и одноэлектронного тока.

3.1. Поле по нормали к поверхности СИН

На рис. 5 приведены ВАХ при разных значе-
ниях магнитного поля, нормального к поверхности
СИН-структуры. Последовательность регистрации
ВАХ указана в минутах от начала регистрации со-
ответствующей характеристики, длительность запи-
си каждой из них примерно 2 мин. При регистра-
ции ВАХ при поле 5.1 мТл на 48 минуте произо-
шел переход от неоднородного поля в сверхпровод-
нике к вихревому состоянию, о чем свидетельствует
резкое изменение дифференциальной проводимости
G(V = 0, B = 0) от 1.15 · 10−5 Ом−1 до 0.003 Ом−1.
По-видимому, это состояние не отвечает максималь-
ному заполнению вихрями области туннельного пе-
рехода, так как в опыте с охлаждением образца от
T > Tc до 0.1К в поле 4.7 мТл проводимость при ну-
левом смещении составила 0.01 Ом−1. При этом она
остается значительно меньше 1/RN = 0.032 Ом−1.
Вихревое состояние есть прямое свидетельство то-
го, что тонкие пленки алюминия сверхпроводни-
ки второго рода [4, 5]. Для исследуемой структуры
Bc1 < 5 мТл. Отметим, что ВАХ, измеренные при

внешнем поле 3.6 мТл на 18 и 25 минутах и при
4.7 мТл на 35 и 38 минутах демонстрируют «отскок»
как бы к меньшему полю. Это свидетельствуют о
возможности различных конфигураций неоднород-
ного поля в сверхпроводнике с близкой энергией.
Эти состояния распределения поля метастабильны с
большим гистерезисом. Так, вихревая структура со-
храняется неизменной при выключении поля и раз-
рушается только в поле противоположного направ-
ления или при нагреве выше Tc.

В чистом алюминии при T << Tc крити-
ческое поле Bс ≃ 11 мТл, длина когерентности
ξ0 ≃ 1500 нм, глубина проникновения магнитно-
го поля λ0 = 15 нм. На рис. 6 показано изменение
дифференциальной проводимости СИН-структуры
в магнитном поле. Видно, что при 14мТл еще сохра-
няется минимум проводимости, обязанный сверх-
проводимости алюминия. Это говорит о том, что
Bc2/Bc > 1.3. Из соотношения Bc2Bc1 = B2

c при
Bc1 = 5 мТл имеем Bc2/Bc ≃ 2.2. Используя оцен-
ку Bc2 = Φ0/2πξ

2 ( Φ0 — квант магнитного потока)
получим, что ξ лежит в интервале 115–150 нм. Из
соотношения ξ2 = ξ0l для длины пробега электро-
нов в пленке алюминия получим l = 9 − 15 нм. И
наконец, для глубины проникновения из соотноше-
ния Bc1/Bc = ξ/λ следует, что λ лежит в интер-
вале 200–250 нм. Таким образом, выполнен крите-
рий сверхпроводимости второго рода. (Используе-
мые здесь соотношения взяты из [14, 15].)
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Рис. 6. Зависимости дифференциальной проводимости

СИН1 от напряжения при разных значениях индукции маг-

нитного поля, перпендикулярного поверхности СИ

Используя формулу для зависимости локальной
проводимости квантового вихря от расстояния от
его центра, полученную при туннельной спектроско-
пии в работе [16],

G(x) = G0 −
GN −G0

1 − th(x/ξ)
,

считая вихрь аксиально симметричным, получим
для проводимости одного вихря 0.0009 Ом−1 (для
ξ = 100 нм) и 0.0019 Ом−1 (для ξ = 150 нм).
При проводимости СИН в поле 4.7 мТл равной
0.01 Ом−1 это соответствует включению 11 или 5
вихрей. Максимальное число вихрей на площади
СИН S = 8 мкм2 в поле 4.7 мТл в соответствии с со-
отношением n = SB/Φ0 = 18. Согласно работе [17],
для образцов микронных размеров такое заполне-
ние не достигается из-за сохранения мейснеровского
состояния по краям пленки на размерах порядка λ.
Так, для круга диаметром 2 мкм вместо 6 помещает-
ся только 2–3 вихря. Таким образом, проводимость
СИН в поле, большем Bc1, согласуется с картиной
вихревой структуры.

3.2. СИН в касательном поле

3.2.1. Одноэлектронная проводимость

Как видно на рис. 1, область перехода имеет
сложную геометрию: она имеет участок с размера-
ми 2 × 3 мкм2, от которого под прямым углом отхо-
дит полоска ≃ 1 × 2 мкм2. Эти размеры превыша-
ют глубину проникновения. Поэтому в нормальном
к поверхности СИН магнитном поле из-за эффекта
Мейснера – Оксенфельда его распределение сильно
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Рис. 7. Изменение сверхпроводящей щели в касатель-

ном магнитном поле. ∆min — значение, определенное по

зависимости от поля одноэлектронной компоненты тока,

∆(ks = const) соответствует постоянному значению ks в

формуле (3) для андреевского тока, ∆max соответствует

результатам работы [4] при ξ = 150 нм

неоднородно — практически отсутствует в середине,
а на краях перехода в разы превышает поле на бес-
конечности. Как оказалось, и в этом случае изме-
ренные ВАХ можно аппроксимировать формулами
(1)–(5). Однако полученные в этом случае результа-
ты позволяют делать только качественные выводы.
При поле в плоскости ситуация обратная — толщина
сверхпроводящей пленки 80 нм значительно меньше
λ. Используя соответствующую формулу распреде-
ления поля в тонкой пластине [15], можно оценить,
что поле в середине пленки меньше, чем на беско-
нечности, на 1–1.5 %. Это позволяет получить ко-
личественные результаты.

Согласно рис. 4, магнитное поле приводит к из-
менению одночастичного тока аналогично повыше-
нию температуры. Но поскольку постоянное поле не
может нагревать СИН, то рост тока означает умень-
шение сверхпроводящей щели из-за эффекта распа-
ривания. На рис. 7 приведены зависимости ∆c для
двух СИН и для СИНИС в касательном к поверхно-
сти поле. Все три зависимости совпадают в пределах
погрешности определения этого параметра.

Эти зависимости можно аппроксимировать фор-
мулой вида

∆c(B)/∆c(0) = 1 − aB2. (6)

Согласно [3], щель изменяется как

∆c(B)/∆c(0) = 1 − 0.75(B/BΓ)2. (7)
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Рис. 8. Вверху: экспериментальные точки, перенесенные с рис. 3 работы [3], линии — фит с использованием формулы
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вают снизу и сверху область, соответствующую результатам, представленным на рис. 7 с учетом возможного изменения

масштаба по B2 из-за различия параметров L × ξ в нашей работе и в [3], штрихпунктир — зависимость ∆c(B)/∆c(0),

установленная в [3] по результатам измерений в области значений напряжения вблизи Vc

В работе [3] показано, что характерное поле BΓ

равно

BΓ =
√

6~e/dξ = 0.78Φ0/(dξ), (8)

где Φ0 — квант магнитного потока, а d и ξ — размеры
поперек направления магнитного поля (если d < ξ).
Фитируя экспериментальные значения для СИН1
выражением (6), получим BΓ = 66 мТл. При тол-
щине сверхпроводящей пленки d =80 нм, согласно
(8), получаем, что длина корреляции ξ = 340 нм. Од-
нако, как установлено в разд. 3.1, значение ξ лежит в
интервале 115–150 нм. Отметим, что при ξ = 340 нм
алюминий является сверхпроводником первого ро-
да, что явно противоречит экспериментам в нор-
мальном магнитном поле.

Таким образом, изменение ∆c сверхпроводника,
определяемое по изменению одноэлектронного тока
под воздействием поля, не соответствует модели, по-
строенной в [3]. Как отмечено выше, в нашем случае
было невозможно получить достаточно достоверные
сведения о проводимости исследуемых структур при
V ≃ Vc. Однако можно показать, что наши экспери-
ментальные зависимости дифференциальной прово-
димости от напряжения «сшиваются» с приведен-
ным в этой публикации. Так, приведенные в [3] за-
висимости G(V ) при G(V )/Gn < 0.2 можно фитиро-
вать c использованием формулы (1), верхний рис. 8.
Полученные таким способом значения ∆c(B)/∆c(0)

представлены на нижнем рис. 8. Чтобы сопоставить

эти данные с нашими результатами (рис. 7), надо
учесть изменение масштаба по магнитному полю.
Значения L∗ξ в нашей работе и в [3] равны соответ-
ственно 0.014–0.018 и 0.015 мкм2. Исходя из этого,
результаты для СИН 1 должны лежать в области,
ограниченной снизу и сверху штриховыми линиями
на нижнем рис. 8.

Как видно, в этой области находятся и резуль-
таты нашего анализа данных из работы [3] при
малых значениях проводимости. Однако значения
∆c(B)/∆c(0), отвечающие максимуму проводи-
мости вблизи Vc, (штрихпунктирная линия),
демонстрируют значительно меньшее изменение
∆c(B)/∆c(0) и соответствуют теории. Таким обра-
зом, есть два параметра, изменяющихся квадра-
тично с полем, характеризующие сверхпроводник:
∆min

c , описывающее экспоненциальное умень-
шение одноэлектронного туннельного тока при
уменьшении напряжения, и ∆max

c , описывающее
проводимость в области максимума проводимости
вблизи Vc. В отсутствие поля они совпадают. Соот-
ветственно ∆min

c имеет смысл параметра обрезания
в спектре Дайнса, и, как следствие, при малых
значениях напряжения происходит переход при
описании одноэлектронного тока от формулы (5) к
формуле (1). Влияние поля, наклонного к поверхно-
сти или приложенного по нормали, можно описать
формулой (6), однако коэффициент при B2 больше
соответственно примерно в два раза и почти на 2
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Рис. 9. Дифференциальная проводимость при нескольких

значениях индукции касательного магнитного поля и рас-

четные составляющие проводимости в отсутствие поля

порядка. Качественно это можно объяснить влия-
нием двух факторов. Во-первых, при нормальном
поле вместо размера d надо использовать ξ, что
приведет к увеличению коэффициента a в формуле
(6) в 4.5 раз. Во-вторых, при сохранении полного
потока поле в центральной области пленки мало, а
на периферии значительно превышает поле далеко
от сверхпроводника. Поэтому именно там, где
распаривание, пропорциональное квадрату поля,
сильнее, сосредоточен практически весь ток. Это
с лихвой перекрывает уменьшение эффективной
площади перехода.

3.2.2. Андревская проводимость, компонента In

На рис. 9 приведены зависимости дифференци-
альной проводимости G СИН от напряжения при
нескольких значениях индукции касательного маг-
нитного поля и компонент тока, полученных при
фитировании ВАХ в нулевом поле в соответствии
с формулами (1) и (3), рис. 2. Согласно рис. 9, зна-
чение dIn/dV при напряжении V = 0 соответству-
ет значению GA(V = 0)−Gmin, использовавшемуся
при анализе влияния касательного магнитного по-
ля на андреевскую проводимость в работе [6]. Авто-
ры цитируемой работы со ссылкой на теоретические
публикации [18] для описания влияния магнитного
поля применяли формулу

GA(V = 0, B) =

= GA(V = 0, B = 0) th(b)/b, (9)

b = 21/2λLeB/~ = B/B0,

где L — длина нормальной полоски, в пределах ко-
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Рис. 10. Зависимости от индукции касательного и нор-

мального к поверхности СИН магнитного поля, приведен-

ных значений параметров kn (при Teff = const) и Teff

(при kn = const), описывающих компоненту In андреев-

ского тока, формула (3)

торой диффундируют электроны. Значение λ в [6]
не приведено. Согласно этой формуле, поле влияет
на kn. Примнимость этого подхода вызывает вопро-
сы. Для пленки алюминия, как показано выше и из-
вестно из публикаций, λ составляет 150–200 нм. В [6]
на рис. 3 в поле 0.28 Тл на порядок большем, чем в
настоящей статье (рис. 9), при той же электронной
температуре 0.1 К не видно вклада одноэлектрон-
ного тока. Исходя из результатов разд. 3.2.1, мож-
но утверждать, что толщина пленки меньше 80 нм
примерно в 3 и более раз. Используя формулу (9),
можно оценить B0 ≈ 0.7− 0.8 Тл, и при L =5 мкм на
второй размер остается около 1 нм. Похоже, авторы
[6] ошиблись в расчетах, поэтому нельзя признавать,
что теория подтверждена экспериментом. Заметим
так же, что представляется странным использовать
параметр, описывающий сверхпроводник, для опи-
сания процессов в нормальном металле.

На рис. 10 приведены результаты определения
kn(B)/kn(0) для СИН1 в предположении, что зна-
чение Teff (B = 0) =0.11 К не зависит от поля и
kn(0) = 0.135нА в касательном магнитном поле, и
расчет дифференциальной проводимости при V = 0

по формуле (9) c B0 = 5 мТл. Если в формуле (9)
вместо λ подставить толщину пленки 20 нм, то для
L получаем значение 5 мкм, что близко к латераль-
ным размерам нормальной пленки.

Альтернативный подход, использованный в ра-
боте [7], основан на качественных аргументах. В
формуле андреевского тока In (2) коэффициент
kn не содержит величин, зависящих от магнитно-
го поля или температуры. А изменение температу-
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ры приводит к тому, что при V = 0 дифферен-
циальная проводимость, согласно теории, изменя-
ется пропорционально 1/Te (формулы (2) и (4)).
В [7] установлено, что реально надо использовать
вместо Te несколько большее значение Teff , что
связано с наличием дефектов в пленке металла.
Это подтверждают результаты, полученные в [7] и
приведенные ниже для многоэлементной структуры
из последовательно включенных СИН алюминий–
окись алюминия–алюминий с тонким подслоем же-
леза, подавляющим сверхпровдимость. В последнем
случае Teff в несколько раз превышает значение
Te ≃ 0.1 К. Естественно предположить, что и маг-
нитное поле приводит к изменению эффективной
температуры. Поэтому при фитировании ВАХ с ис-
пользованием формулы (3) считалось, что магнит-
ное поле приводит к изменению Teff . На рис. 10
представлены результаты определения 1/Teff(B)

при постоянном kn(0) = 0.135 нА для СИН1 в каса-
тельном магнитном поле и расчет дифференциаль-
ной проводимости при V = 0 по формуле

Teff (B) = Teff (0)(1 + (B/B0)2) (10)

с B0 = Φ0/(dlφ) = 11мТ, где d — толщина пленки
20 нм, а lφ ≈9 мкм пробег электрона с потерей фазы.
Эта формула предложена по аналогии с описани-
ем в работе [19] подавления эффекта близости мезо-
скопической пленки, контактирующей со сверхпро-
водником. Полученное значение lφ имеет разумное
значение по порядку величины, особенно с учетом
того, что формула (10) получена из качественных
соображений. Согласно рис. 10, в обоих случаях до-
стигается согласие в пределах погрешности опреде-
ления dIn/dV при V = 0. Однако в следующем раз-
деле показано, что можно предпочесть модель изме-
нения эффективной температуры под воздействием
магнитного поля на основании изменения Is(B) или
IDynes(B). Наряду с результатами, полученными в
касательном поле, на рис. 10 представлены результа-
ты измерений в нормальном поле. В этом случае ан-
дреевская проводимость изменяется быстрее. Ано-
мальная андреевская проводимость подавляется по-
лем, и основную роль начинает играть центральная
область, размеры которой уменьшаются при росте
поля. Однако такой локальный подход вряд ли при-
меним, поскольку латеральные размеры L << lφ.
Чтобы провести корректное сравнение воздействия
на андреевский ток поля при разных его ориента-
циях нужны эксперименты со структурами, шири-
на и толщина которых сравнимы и заметно меньше
глубины проникновения, чтобы обеспечить однород-
ность поля в сверхпроводнике.

3.2.3. Андреевская проводимость, компонента Is

Согласно формулам (2), (4), этот ток должен за-
висеть от магнитного поля, в первую очередь, из-
за изменения ∆c(B). Возникает вопрос, какое значе-
ние надо брать - ∆min

c (B), ∆max
c (B) или специфиче-

ское значение, описывающее ток Is(B) при условии
ks = const. Как и в случае тока In(B), коэффициент
ks в формулах (2), (4) не содержит величин, завися-
щих от поля. Нам не известно работ, обсуждающих
зависимость от поля тока Is. Более того, в большин-
стве работ, посвященных исследованию СИН, за ис-
ключением [7], считается, что эта компонента андре-
евского тока пренебрежимо мала, и вместо нее при
анализе вольт-амперных характеристик использует-
ся ток Дайнса IDynes (5). На рис. 11 представлены
результаты определения параметров этих токов при
фитировании вольт-амперных характеристик с ис-
пользованием формул (1), (3), (5) при следующих
предположениях.

1. При вычислении тока In принимаем
kn = const, Teff зависит от поля B.

1.1. ks ((1), рис. 11 a), альтернативно γ ((5),
рис.11 b), изменяются с полем, щель ∆min

c (B).
1.2. ks ((2), рис. 11 a), альтернативно γ ((6),

рис. 11 b), изменяются с полем, щель ∆max
c (B).

1.3. ks = const ((9), рис. 11 c) альтернативно
γ = const ((10) рис. 11 c) значения щели подбира-
ются при фитировании ВАХ такими, чтобы удовле-
творялось это условие.

2. При вычислении тока In принимаем
Teff = const, kn зависит от поля B.

2.1. ks (3), альтернативно γ (7), изменяются с по-
лем, щель ∆min

c (B).
2.2. ks (4), альтернативно γ (точки на рис. 8), из-

меняются с полем, щель ∆max
c (B).

2.3. ks = const (точки на рис. 11 c) альтернативно
γ = const (точки на рис. 12 c) значения щели подби-
раются при фитировании ВАХ такими, чтобы удо-
влетворялось это условие.

В принципе, не исключена «гибридная» модель
с подбором соотношения вкладов от изменения как
kn, так и Teff , обеспечивающих постоянство ks. Од-
нако при имеющейся точности измерения токов и
напряжений делать это не имеет смысла.

Согласно рис. 11, можно исключить из рассмот-
рения все варианты, отвечающие пункту 2 и некото-
рые из вариантов пункта 1. Для увеличения с полем
андреевского тока Is (зависимости 2, 3, 4) нет осно-
ваний. Ток Дайнса (зависимости 6, 7, 8), в принци-
пе, мог бы увеличиться, но не на десятки процен-
тов, а в несколько раз из-за значительного ушире-
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Рис. 11. Зависимость от индукции магнитного поля, приложенного в плоскости СИН, приведенных коэффициентов: a —

ks (компонента андреевского тока); b — γ (ток Дайнса); c — щель ∆(ks = const) и ∆(γ = const). Кривые 1, 2, 5, 6, 9,

10 при kn = const, кривые 3, 4, 7, 8, 11, 12 при Teff = const, кривые 1, 3, 5, 7 при ∆min, кривые 2, 4, 6, 8 при ∆max

ния пика проводимости в области максимума вблизи
щели [3]. Уменьшение сверхпроводящей щели, соот-
ветствующее постоянству ks (зависимость 11) или
γ (зависимость 12), значительно превышает измене-
ние ∆min. При этом вопреки здравому смыслу во
всех этих случаях и вариантов 1.2 (зависимости 1,

5) параметры быстро изменяются в области полей
B < 10 мТ, а при дальнейшем увеличении поля из-
менение замедляется или даже прекращается (зави-
симости 3, 7).

Таким образом, остается всего 2 вариан-
та, отвечающие приемлемому описанию кар-
тины — kn = const, Teff зависит от поля B,
∆(ks = const) (рис. 11), зависимость 9, альтерна-
тивно ∆(γ = const) (рис. 11), зависимость 10, и
эти значения щели, как и ∆min,∆max квадратично
уменьшаются с полем B (рис. 7, 11).

4. ПРОВОДИМОСТЬ МНОГОЭЛЕМЕНТНОЙ
СТРУКТУРЫ

В [4, 5, 7] описаны результаты влияния нормаль-
ного к поверхности магнитного поля и вклад ан-
дреевского тока в проводимость «электронного тер-
мометра» — структуры, содержащей 100 последова-
тельно включенных идентичных цепочек из 5 парал-
лельно соединенных СИН. Каждый СИН содержит
алюминиевый электрод толщиной 80 нм, окись алю-
миния, нормальный электрод из алюминия с подсло-
ем железа, подавляющим его сверхпроводимость.
Площадь СИН-перехода 1.8 мкм2. Каждый переход

связан с соседними пленками золота с размерами
14×100×0.1 мкм3. При такой конфигурация струк-
туры подавляются тепловые эффекты.

На рис. 12 приведены вольт-амперная характери-
стика и полученная ее численным дифференцирова-
нием проводимость термометра и ее фитирование с
использованием формул (1) и (3). Фитирующая кри-
вая с использованием формулы Дайнса на графике
для тока неотличима от фитирования андреевским
током по формуле (3). Однако для проводимости
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Рис. 12. Измеренные ВАХ и дифференциальная прово-

димость электронного «термометра» из 100 последова-

тельно включенных СИН и их фитирование с использо-

ванием формул (1), (3), (5). Параметры фитирования:

Rn/100 = 90Ом; ∆c/k = 2.07К; Te = 0.087К. Для

андреевского тока IAndreev: Teff = 1К; kn = 0.098 нА;

ks = 0.12 нА. Для тока Дайнса IDynes: Te = 0.0865К;

Teff = 1К; kn = 0.022 нA; γ/∆c = 1.07 · 10−4
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видно различие при малых смещениях, заметно пре-
вышающее погрешность измерения. Оно составляет
порядка 8 % и проявляется потому, что измеряемое
напряжение в сто раз больше, чем для одиночного
СИН и поэтому отношение сигнал/шум значительно
выше.

Отметим, что аномалия дифференцифльной
проводимости — максимум при V = 0, обязанная
андреевскому току In, не видна. Это связано с
тем, что Teff = 1 ± 0.3 К. Очевидно, это связано с
магнитным моментом атомов железа, что говорит
в пользу модели влияния магнитного поля на
эффективную температуру.

5. ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

Исследование проводимости тонкопленочных
СИН-структур в магнитном поле, нормальном к их
поверхности, позволило оценить параметры сверх-
проводящей пленки — корреляционную длину ξ и
глубину проникновения поля λ. Благодаря этому
удалось выявить особенность влияния магнитного
поля, ориентированного в плоскости структуры с
толщиной, много меньшей глубины проникновения,
на ее проводимость. При малом напряжении на
структуре, когда ее сопротивление при низкой тем-
пературе много больше Rn, одноэлектронный ток,
как и в отсутствие поля, описывается формулой
(1). Однако фигурирующее в ней значение ∆c из-
меняется с полем значительно быстрее, чем следует
из теоретического рассмотрения распаривания и
экспериментов в работе [3]. Такое поведение можно
трактовать как обрезание спектра Дайнса и переход
от формулы (5) к экспоненциальному спаду тока
при уменьшении напряжения.

Двухчастичный андреевский ток (3), определя-
ется как разность измеренного тока и вычисленного
одноэлектронного тока. В поле изменение компонен-
ты In описывается изменением эффективной темпе-
ратуры Teff при постоянном значении коэффици-
ента kn. Изменение Is можно описать, если считать,
что ks не зависит от поля, а квадратично с полем
изменяется ∆.

Хотя в этой картине нет места для тока Дайнса,
используемого в большинстве работ по исследова-
нию СИН-структур, в настоящей работе такая мо-
дель рассматривалась как альтернатива андреевско-
му току Is. Почти во всех случаях, за исключени-
ем многоэлементного «электронного термометра», в
пределах погрешности измерений удавалось фити-
ровать измеренные вольт-амперные характеристи-

ки в рамках и той, и другой моделей с близкими
результатами, касающимися изменения параметров
СИН в магнитном поле. Однако благодаря высокой
точности измерений для многоэлементной структу-
ры выявлен линейный рост проводимости при ма-
лых напряжениях (рис. 12), который характерен для
описываемого формулами (2), (3) андреевского тока
и противоречит проводимости, определяемой током
Дайнса (5).

Ток Дайнса обязан мнимой добавке в спектре
возбуждений в сверхпроводнике, связанной с их рас-
сеянием. Это приводит к уширению максимума при
V ≃ ∆c/e. Естественно ожидать, что значитель-
ное, в несколько раз, уширение этого пика в магнит-
ном поле [3], должно настолько же увеличить и ток
Дайнса. Но этого не происходит. Наконец, в работе
[6] для структур, изготовленных по одной и той же
технологии, отличающихся только толщиной изоли-
рующего слоя, оказалось, что в модели Дайнса пара-
метр γ, зависящий только от параметров сверхпро-
водящей пленки, изменяется на порядок. При этом,
как видно на рис. 3 этой работы, отношение андре-
евской проводимости, обязанной току In, к дополни-
тельной подщелевой проводимости, практически со-
храняется, что естественно для компонент андреев-
ского тока. Отметим, что в [7] для разных образцов
соотношение этих вкладов также изменяется весьма
умеренно - не более чем втрое.

Основная причина, почему игнорируется ток Is,
та, что по теоретической формуле (2) отношение
ks/kn << 1. А согласно эксперименту [7] оно для
разных структур лежит в пределах 2–7, в десятки
раз больше, чем по теории. Правда, если для оцен-
ки использовать формулу (4), то расхождение с экс-
периментом уменьшится примерно втрое. Согласно
измерениям в [6] (рис. 4), для пленок с толщиной
d > l в соответствующих формулах вместо d на-
до использовать длину пробега l. Для сверхпрово-
дящей пленки с d =80 нм и длиной пробега l =9–
15 нм (разд. 3.1), это приведет к увеличению расчет-
ного значения ks в 5–9 раз. Медная пленка имеет
d =20 нм и l ≈ 10 нм [7], так что kn изменится незна-
чительно. Учет этого обстоятельства делает разли-
чие теории и эксперимента не столь драматичным.

Таким образом, для описания проводимости тун-
нельных СИН-структур как в магнитном поле, так
и без него, при температурах, много меньших Tc,
и при напряжениях, при которых туннельный ток
много меньше тока в нормальном состоянии сверх-
проводящей пленки, достаточно трех компонент: од-
ноэлектронного тока, формула (1), и двух состав-
ляющих андреевского тока, формула (3). При этом
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независимо от ориентации магнитного поля относи-
тельно плоскости структуры, вклад одноэлектрон-
ного тока растет пропорционально квадрату поля
из-за его влияния на сверхпроводящую щель. Про-
водимость, обязанная андреевскому току In, умень-
шается из-за роста эффективной температуры. Из-
менение тока Is можно описать уменьшением щели.
Нам не известно работ, в которых рассматривает-
ся влияние магнитного поля на эту составляющую
туннельного тока.

Чтобы сделать эти выводы еще более аргументи-
рованными, целесообразно провести эксперименты
с аналогичными СИН-структурами с более тонким
сверхпроводящим слоем и с шириной меньше глуби-
ны проникновения. Это позволит за счет ослабления
влияния магнитного поля на одноэлектронный ток
расширить область напряжений, в которой домини-
рует подщелевой ток и провести измерения при ор-
тогональной ориентации поля при его однородности
в пределах структуры.
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Исследованы особенности формирования полупроводникового состояния в оксисульфостибнитах редко-

земельных металлов DySbS2O, HoSbS2O и ErSbS2O. Теоретические расчеты, выполненные в рамках

метода GGA+U с учетом электронных корреляций в 4f -оболочке редкоземельных элементов, показали,

что три соединения, DySbS2O, HoSbS2O и ErSbS2O, являются полупроводниками с малой по величине

прямой щелью 0.06, 0.10 и 0.09 эВ для DySbS2O, HoSbS2O и ErSbS2O соответственно в высокосим-

метричной точке X. Обнаружено, что для формирования запрещенной зоны в оксисульфостибнитах

редкоземельных металлов важными оказываются как проведение оптимизации кристаллической струк-

туры, так и учет спин-орбитального взаимодействия. Оксисульфостибниты редкоземельных металлов,

как и их слоистые структурные аналоги оксисульфиды, благодаря своим свойствам могут найти широкое

применение в биомедицине, фотолюминесценции и других областях.

DOI: 10.31857/S0044451024090104

1. ВВЕДЕНИЕ

Соединения редкоземельных металлов обладают
огромным разнообразием физических и химических
свойств [1], представляющих как фундаментальный,
так и прикладной интерес [2]. В ряду редкоземель-
ных металлов разнообразные применения получи-
ли соединения гадолиния [3] и металлов конца ряда
лантаноидов. В частности, в последние несколько
лет активно исследуются соединения редкоземель-
ных металлов и сурьмы, висмута и других p-эле-
ментов, такие как LaBi, GdBi, GdSb, RSb (R = Y,
Ce, Gd, Dy, Ho, Tm, Lu) и подобные, в которых об-
наружены топологические эффекты зонной струк-
туры [4–6]. В то время как бинарные соединения
RSb уже были исследованы ранее при помощи раз-
личных экспериментальных и теоретических мето-

* E-mail: baidak@imp.uran.ru

дов [7, 8], более сложные соединения могут пред-
ставлять еще больший интерес. Серия молекуляр-
ных легированных соединений на основе Gd2SO2 на-
шла применение в виде ультратонких пленок для
визуализации холодных нейтронов [9], а также в
биомедицине [10], благодаря контролируемому раз-
меру частиц [11, 12] и фотолюминесцентным свой-
ствам [10, 13–15]. Вместе с тем, близкие по хими-
ческому составу и слоистой структуре молекуляр-
ные соединения RSbS2O на сегодняшний день совер-
шенно не изучены. Соединения RSbS2O были синте-
зированы только в одной экспериментальной рабо-
те [16], где сообщается, что они являются полупро-
водниками p-типа, однако других сведений по дан-
ным соединениям обнаружено не было. Электрон-
ная структура одного из молекулярных соединений
GdSbS2O была исследована нами в предыдущей ра-
боте [17], однако кроме гадолиния другие редкозе-
мельные элементы не рассматривались.
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Таблица 1. Оптимизированные параметры структуры соединений DySbS2O, HoSbS2O, ErSbS2O и их экспериментальные

значения [16]. Группа симметрии P4/nmm

Соединение a, Å b, Å c, Å a, Å [16] b, Å [16] c, Å [16]

DySbS2O 3.879 3.879 13.997 3.88 3.88 13.83

HoSbS2O 3.817 3.817 13.942 3.85 3.85 13.80

ErSbS2O 3.797 3.797 13.755 3.82 3.82 13.80

Таблица 2. Оптимизированные позиции атомов в стандартизованных координатах в соединенияхRSbS2O (R=Dy,Ho,Er)

Ион
Символ
Вайкоффа

x y z(Dy) z(Ho) z(Er)

Dy/Ho/Er 2c 0.25 0.25 0.0864 0.0844 0.0821

Sb 2c 0.25 0.25 0.6213 0.6155 0.6010

S1 2c 0.25 0.25 0.390 0.387 0.375

S2 2c 0.25 0.25 0.846 0.845 0.821

O 2a 0.75 0.25 0 0 0

2. МЕТОДЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ И
КРИСТАЛЛИЧЕСКАЯ СТРУКТУРА

Электронная структура была рассчитана в про-
граммном пакете Quantum Espresso [18, 19] с ис-
пользованием метода DFT+U(+SO) [20]. Данный
метод широко используется для учета сильных
электронных корреляций между электронами 4f -
оболочки в редкоземельных металлах. Обменно-
корреляционный функционал брался в приближе-
нии обобщенной градиентной поправки (GGA) вер-
сии Perdew – Burke – Ernzerhof (PBE) [21]. Парамет-
ры в методе GGA+U были выбраны следующие:
обменный параметр Хунда J = 0.7 эВ и параметр
прямого кулоновского взаимодействия U = 5.8 эВ
для элемента Dy, U = 5.9 эВ для элемента Ho,
U = 4.9 эВ для элемента Er. Для элементов Sb, S и O

использовались псевдопотенциалы PAW (projected
augmented wave) из библиотеки Quantum Espresso.
Для редкоземельных элементов Dy, Ho и Er бы-
ли взяты PAW-псевдопотенциалы с валентными
4f -электронными состояниями [22]. Для получе-
ния корректного решения в расчетах были вы-
браны следующие значения параметров сходимо-
сти: отсечение кинетической энергии для волновых
функций Ecutwfc = 70 Ry, отсечение кинетической
энергии для электронной плотности и потенциала
Ecutrho = 700Ry, порог сходимости полной энергии
для самосогласования 10−6Ry. Представленных зна-
чений параметров сходимости достаточно для до-
стижения самосогласования в расчетах.

На рис. 1 представлена кристаллическая струк-
тура рассматриваемых соединений, построенная в
программе Vesta [23]. Элементарная ячейка соеди-

нений RSbS2O c группой симметрии P4/nmm (но-
мер группы 129) содержит 2 формульные едини-
цы: 2 атома редкой земли, 2 атома сурьмы, 4 ато-
ма серы и 2 атома кислорода. Параметры кри-
сталлической структуры соединений по литератур-
ным данным [16] и оптимизированные в данной ра-
боте показаны в табл. 1; оптимизированные в ре-
зультате структурной релаксации атомные пози-
ции в стандартизованных координатах приведены
в табл. 2. Можно заметить, что кристаллическая
структура изученных в данной работе оксисульфо-

Рис. 1. (В цвете онлайн) Кристаллическая структура со-

единений RSbS2O в программе Vesta [23]. Атомы R пока-

заны оранжевым, атомы Sb — зеленым, атомы S — розо-

вым, атомы O — синим
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Рис. 2. (В цвете онлайн) Зонная структура соединения DySbS2O для направлений спиновых проекций вверх (a) и вниз (b)

стибнитов DySbS2O, HoSbS2O и ErSbS2O имеет сло-
истую структуру с чередованием двух слоев Sb–S и
одного слоя S–R–O.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

В работе были проведены расчеты методом
GGA+U для возможных случаев упорядочения маг-
нитных моментов редкоземельных ионов в ячей-
ке, ферромагнитного и антиферромагнитного. Рас-
считанные значения полной энергии представлены
в табл. 3. Как видно из табл. 3, ферромагнитный
порядок оказывается более предпочтительным для
всех трех соединений. По причине наибольшей ста-
бильности ниже представлены результаты расчетов
именно для данного типа дальнего порядка. Сто-
ит отметить, что в литературе отсутствуют дан-
ные о магнитных свойствах оксисульфостибнитов
RSbS2O.

На рис. 2 представлена зонная структура для
двух спиновых проекций соединения DySbS2O. Кри-
сталлическая структура соединения была предвари-
тельно оптимизирована в рамках метода GGA+U .
На рис. 2 видно, что добавление S2O к формуле
DySb открывает небольшую энергетическую щель
в зонной структуре шириной 0.04 эВ для направле-
ния спина вверх (рис. 2а) и 0.05 эВ для направления
спина вниз (рис. 2b). Наименьшее значение ширины

Таблица 3. Полные энергии DySbS2O, HoSbS2O,

ErSbS2O, рассчитанные для случаев ферромагнитного

EFM и антиферромагнитного EAFM упорядочений (в

эВ/эл. яч.) относительно упорядочения с наименьшей

энергией

Соединение EFM EAFM

DySbS2O 0.00 3.02

HoSbS2O 0.00 6.91

ErSbS2O 0.00 0.14

щели достигается в высокосимметричной точке X ,
это говорит о том, что соединение DySbS2O — полу-
проводник с узкой прямой щелью шириной 0.04 эВ.
Из экспериментов с электрической проводимостью
известно, что ширина термической щели в данном
соединении равна 1.16 эВ [16]; других эксперимен-
тальных данных по соединению DySbS2O не обнару-
жено. На рис. 2 также можно заметить присутствие
локализованных по энергии зон при энергии −5.7 эВ
для одной спиновой проекции и в районе 3.0 эВ для
другой спиновой проекции, которые соответствуют
состояниям 4f -оболочки диспрозия. Полный маг-
нитный момент соединения в расчете оказался равен
10.00µB /форм. ед. и сформирован за счет большого
магнитного момента Dy; о каких-либо исследовани-
ях магнитных свойств в литературе не сообщалось.

8 ЖЭТФ, вып. 3 (9)
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Рис. 3. (В цвете онлайн) Зонная структура соедине-

ния DySbS2O с учетом спин-орбитального взаимодей-

ствия без структурной оптимизации (a) и со структурной

оптимизацией (b)

На рис. 3a,b представлена небольшая часть зон-
ной структуры возле уровня Ферми, рассчитанная с
учетом спин-орбитального взаимодействия. В пер-
вом случае (рис. 3а) использовались структурные
данные, взятые из литературы [16], а во втором
случае (рис. 3b) кристаллическая структура была
предварительно оптимизирована в рамках метода
GGA+U . Результаты расчетов для случая без опти-
мизации структуры (рис. 3а) показывают, что соеди-
нение является полуметаллом с небольшим дыроч-
ным карманом в районе высокосимметричной точ-
ки Γ и электронным карманом возле точки X . На
рис. 3b (с предварительной релаксацией структуры)
зоны, формировавшие дырочный карман в точке Γ,
смещаются вниз по энергии на 1 эВ, открывая щель
в зонной структуре. Тогда соединение DySbS2O ока-
зывается полупроводником с прямой щелью шири-
ной 0.06 эВ. Таким образом, сравнивая с рис. 2, мо-
жем увидеть, что учет спин-орбитального взаимо-
действия лишь немного увеличивает ширину запре-
щенной зоны с 0.04 до 0.06 эВ.
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Рис. 4. (В цвете онлайн) Полные и парциальные плотно-

сти состояний для соединения DySbS2O

На рис. 4 представлены полные и парциальные
плотности состояний соединения DySbS2O. Можно
заметить несколько пиков интенсивности (рис. 4а)
состояний 4f Dy при энергии −5.7 эВ для одного
спинового направления и при энергиях −3.1, 2.8 и
3.3 эВ, которые соответствуют локализованным по
энергии плоским зонам на рис. 2. Основной вклад в
валентную зону дают электронные состояния 3pS1,
3p S2, 2pO, которые появились в структуре с добав-
лением атомов S и O. Зона проводимости по боль-
шей части состоит из электронных состояний 5p Sb,
которые находились в валентной зоне в бинарном
соединении DySb [7], а состояния 5dDy сместились
еще выше по энергии относительно того же соеди-
нения DySb. Другие (не представленные на рис. 4)
электронные состояния имеют пренебрежимо малые
вклады в полную плотность состояний.

На рис. 5 и 6 представлена небольшая часть зон-
ной структуры для двух других молекулярных со-
единений, HoSbS2O и ErSbS2O. Предварительно для
всех соединений была проведена оптимизация кри-
сталлической структуры. На рис. 5 и 6 видно, что
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Рис. 5. (В цвете онлайн) Зонная структура соединения

HoSbS2O с учетом спин-орбитального взаимодействия и

со структурной оптимизацией

соединения имеют очень похожую зонную структу-
ру. Как и предыдущее рассмотренное соединение
DySbS2O (см. рис. 3b), соединения с редкоземель-
ными элементами Ho и Er также оказались полу-
проводниками с небольшой энергетической щелью
в районе высокосимметричной точки X . Ширина
запрещенной зоны составила 0.10 эВ для HoSbS2O

(рис. 5) и 0.09 эВ для ErSbS2O (рис. 6). В литературе
приведена только одна оценка термической шири-
ны запрещенной зоны, которая составляет для всех
трех оксисульфостибнитов около 1 эВ [16] и опреде-
ляется в значительной степени низкой плотностью
электронных состояний вблизи уровня Ферми [24],
а не их полным отсутствием, см. рис. 4. Однако дан-
ная величина вычислена из температурной зависи-
мости удельной электропроводности [16] и требует
подтверждения оптическими и спектральными фо-
тоэмиссионными данными, которые по этим соеди-
нениям в литературе не представлены. Также бы-
ли рассчитаны полные магнитные моменты соеди-
нений, которые составили 6.09 и 8.08µB/форм. ед.
для ErSbS2O и HoSbS2O соответственно.

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В настоящей работе были впервые теоретиче-
ски исследованы электронная и зонная структу-
ры трех оксисульфостибнитов, DySbS2O, HoSbS2O

и ErSbS2O. Проведенные расчеты показали, что
при использовании метода GGA+U локализованные
электронные 4f -состояния редкоземельных элемен-
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Рис. 6. (В цвете онлайн) Зонная структура соединения

ErSbS2O с учетом спин-орбитального взаимодействия и

со структурной оптимизацией

тов оказываются удалены от уровня Ферми, а по-
тому не должны участвовать в формировании по-
лупроводникового состояния. Все три соединения
оказались полупроводниками с небольшой прямой
щелью в высокосимметричной точке X . Магнит-
ные моменты соединений достаточно велики и опре-
деляются моментами только редкоземельных ме-
таллов. Для расчетов с учетом спин-орбитально-
го взаимодействия и с предварительно проведенной
оптимизацией кристаллической структуры ширина
запрещенной зоны составила 0.06, 0.10 и 0.09 эВ
для DySbS2O, HoSbS2O и ErSbS2O соответственно.
Можно также отметить, что соединение DySbS2O

оказалось полуметаллом с дырочными и электрон-
ными карманами в районе высокосимметричных то-
чек Γ и X в случае, когда релаксация структуры не
проводилась. Для формирования запрещенной зоны
в оксисульфостибнитах редкоземельных металлов
DySbS2O, HoSbS2O и ErSbS2O необходимо как про-
ведение оптимизации кристаллической структуры,
так и учет спин-орбитального взаимодействия. По-
лученные свойства трех оксисульфостибнитов сви-
детельствуют о перспективности их дальнейших ис-
следований для выявления направлений практиче-
ского использования.

Финансирование. Исследование выполнено в
рамках государственного задания Министерства на-
уки и высшего образования РФ (тема «Электрон»,
№122021000039-4). Вычисления были выполнены на
суперкомпьютере Uran в Институте математики и
механики УрО РАН.
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Рассматривается особое поведение магнитопроводимости металлов, возникающее при появлении хаоти-

ческих электронных траекторий на поверхности Ферми. Такое поведение обусловлено рассеянием элек-

тронов на особых точках динамической системы, описывающей динамику электронов в p-пространстве,

и вызываемым малоугловым рассеянием электронов на фононах. В этой ситуации система описывает-

ся «нестандартным» временем релаксации, которое и играет основную роль в определенном интервале

значений температуры и магнитного поля.

DOI: 10.31857/S0044451024090116

1. ВВЕДЕНИЕ

В данной работе мы будем рассматривать галь-
ваномагнитные явления в чистых металлах в преде-
ле сильных магнитных полей. Данный предел мож-
но определить как условие значительного изменения
электронных состояний под влиянием поля на вре-
менах порядка времени свободного пробега электро-
на в кристалле, которое предполагается достаточно
большим. Как было установлено в 1950–1960-ых гг.
(в школе И. М. Лифшица), ключевую роль в опи-
сании гальваномагнитных явлений в этом пределе
играет геометрия квазиклассических электронных
траекторий в присутствии магнитного поля, опре-
деляемых системой

ṗ =
e

c
[vgr(p) ×B] =

e

c
[∇ǫ(p) ×B] (1)

(см. [1–4]).
Как хорошо известно, величина p в системе (1)

представляет собой квазиимпульс частицы, опреде-
ленный с точностью до векторов обратной решетки
L∗. Система (1) может при этом рассматриваться и
как система в трехмерном торе T

3 = R
3/L∗ и как

система в полном p-пространстве R
3. В последнем

* E-mail: maltsev@itp.ac.ru

случае, однако, необходимо помнить, что значения
p, различающиеся на векторы обратной решетки,
определяют одно и то же квантовое состояние. Дис-
персионное соотношение ǫ(p) может рассматривать-
ся также либо как гладкая функция на торе T3, либо
как 3-периодическая функция в R

3. В то же самое
время движение частицы в x-пространстве задается
соотношением

ẋ = vgr(p) = ∇ǫ(p).

С точки зрения системы (1) условие сильных
магнитных полей может определяться требовани-
ем, чтобы электрон успевал пробегать значитель-
ную дистанцию (≫ pF ) вдоль траекторий систе-
мы между двумя последовательными актами рассе-
яния. Именно в этом пределе большинство эффек-
тов будут определяться геометрией траекторий си-
стемы (1), а сам предел можно назвать геометриче-
ским пределом.

Формально, рассматриваемый предел может
быть записан как условие ωBτ ≫ 1, где ωB играет
роль электронной циклотронной частоты в метал-
ле, а τ представляет время свободного пробега
электронов.

Траектории системы (1) в полном p-про-
странстве задаются пересечениями плоскостей,
ортогональных магнитному полю и периодических
поверхностей ǫ(p) = const (рис. 1). Как также
хорошо известно (см., например, [1–6]), основную
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B

Рис. 1. Траектории системы (1) на периодической поверх-

ности Ферми достаточно сложной формы

роль в физических эффектах играют при этом
траектории, лежащие вблизи поверхности Ферми
ǫ(p) = ǫF .

При описании гальваномагнитных явлений (а
также и других транспортных электронных явле-
ний) наибольшее различие наблюдается между за-
мкнутыми и открытыми (незамкнутыми) траекто-
риями (1), дающими существенно различные вкла-
ды в транспортные явления в пределе B → ∞. На-
пример, можно видеть огромную разницу во вкла-
дах замкнутых и открытых периодических траекто-
рий в тензор проводимости в этом пределе ([1]):

σkl ≃ ne2τ

m∗




(ωBτ)−2 (ωBτ)−1 (ωBτ)−1

(ωBτ)−1 (ωBτ)−2 (ωBτ)−1

(ωBτ)−1 (ωBτ)−1 ∗


, (2)

ωBτ → ∞ (замкнутые траектории),

σkl ≃ ne2τ

m∗




(ωBτ)−2 (ωBτ)−1 (ωBτ)−1

(ωBτ)−1 ∗ ∗
(ωBτ)−1 ∗ ∗


, (3)

ωBτ → ∞ (открытые периодические траектории).
В формулах (2), (3) величина n имеет порядок

концентрации носителей заряда, а m∗ представля-
ет эффективную электронную массу в кристалле. В
обоих случаях направление оси z совпадает с на-
правлением магнитного поля, кроме того, во втором
случае направление оси x выбрано вдоль среднего
направления периодических открытых траекторий
в p-пространстве. Можно видеть, что главное отли-
чие режима (3) заключается в сильной анизотро-
пии проводимости в плоскости, ортогональной B,
что, очевидно, отвечает специфике геометрии пери-
одических открытых траекторий. Формулы (2), (3)
определяют при этом асимптотическое поведение

компонент тензора проводимости, в частности, все
приведенные компоненты содержат, вообще говоря,
еще дополнительные постоянные множители поряд-
ка 1. Для величины ωB можно при этом исполь-
зовать приближенное соотношение ωB ≃ eB/m∗c.
В целом, приведенные выше режимы наблюдаются
в достаточно чистых монокристаллах при довольно
низких температурах и достаточно больших значе-
ниях B. Оба режима (2), (3) играют при этом важ-
ную роль и в более общем случае при появлении тра-
екторий различной формы на поверхности Ферми.

Вместе с тем, как было установлено позднее, ре-
жимы (2), (3) не являются единственно возмож-
ными, и другие типы открытых траекторий систе-
мы (1) могут давать существенно отличающиеся
вклады в магнитотранспортные явления в пределе
B → ∞.

Проблема классификации возможных типов тра-
екторий системы (1) с произвольным дисперсион-
ным соотношением была поставлена Новиковым в
работе [7]. Эта проблема затем интенсивно иссле-
довалась в его топологической школе (см. [8–15]) и
на настоящий момент может считаться решенной в
своей главной постановке. В частности, в результа-
те исследований задачи Новикова были описаны все
возможные классы открытых траекторий системы
(1), которые можно разделить на топологически ре-
гулярные (устойчивые и неустойчивые) и хаотиче-
ские (типа Царева и типа Дынникова). На основа-
нии математических результатов стало также воз-
можным введение новых топологических величин,
наблюдаемых в проводимости нормальных метал-
лов (см. [16–19]), а также описание новых режимов
поведения тензора проводимости в сильных магнит-
ных полях, неизвестных до этого ([20, 21]).

Как можно видеть, например из формул (2),
(3), вклад как замкнутых, так и периодических от-
крытых траекторий в тензор проводимости содер-
жит параметр τ , играющий роль общего времени
релаксации для кинетического уравнения. Данный
факт имеет место и в более общих случаях, и, как
мы уже сказали, геометрический предел в магни-
тотранспортных явлениях отвечает большим време-
нам релаксации и быстрой динамике электронных
состояний в магнитном поле. Для вычисления глав-
ных показателей в асимптотиках тензора проводи-
мости при этом удобно использовать τ -приближение
в кинетическом уравнении, дающее правильные за-
коны убывания компонент σkl (B) при B → ∞.

При наиболее низких температурах время τ

определяется, главным образом, временем рассея-
ния электронов на примесях τimp . Интенсивность

410



ЖЭТФ, том 166, вып. 3 (9), 2024 Особенности τ -приближения для хаотических электронных траекторий. . .

электрон-электронного и электрон-фононного рас-
сеяния при этом повышается с ростом температу-
ры, и при более высоких T эти процессы становятся
основными. При вычислении проводимости процес-
сы электрон-фононного рассеяния при этом прояв-
ляются позже всего, что вызвано малым импульсом
фононов при низких T и, как следствие, больши-
ми временами импульсной релаксации в этих про-
цессах. Как мы увидим ниже, в наиболее сложных
(с эргодической точки зрения) случаях приведенная
картина может существенно изменяться. Причиной
этого является именно электрон-фононное рассея-
ние на малые углы, сильно меняющее ситуацию в
присутствии траекторий со сложным эргодическим
поведением. Как следствие этого, роль электрон-фо-
нонных столкновений начинает проявляться значи-
тельно раньше, а наиболее естественным в этом слу-
чае является, в действительности, введение некото-
рого эффективного значения τ0(B, T ), определяемо-
го не только процессами рассеяния, но и особенно-
стями эргодического поведения таких траекторий.

Нам здесь будут интересны наиболее сложные
траектории системы (1), а именно хаотические тра-
ектории (Дынникова), которые могут возникать
лишь на поверхностях Ферми достаточно сложной
формы. Эргодическое поведение траекторий Дын-
никова является наиболее сложным (как в плоско-
стях, ортогональных B, так и на поверхности Ферми
SF ) и, как мы поясним ниже, имеет важные отли-
чия от поведения траекторий остальных типов. В
частности, асимптотическое поведение проводимо-
сти при наличии траекторий такого типа на поверх-
ности Ферми существенно отличается от режимов
(2) и (3) (см. [20, 21]).

В следующем разделе мы дадим краткое опи-
сание общих свойств хаотических траекторий Дын-
никова, а также соответствующих им особенностей
тензора проводимости, необходимое нам для даль-
нейшего рассмотрения. В разд. 3 мы рассмотрим
указанные выше особенности поведения времени ре-
лаксации в сильных магнитных полях, свойствен-
ные, в действительности, лишь траекториям этого
типа.

2. ВОЗНИКНОВЕНИЕ ХАОТИЧЕСКИХ
ТРАЕКТОРИЙ И ИХ ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ

СВОЙСТВА

Хаотические траектории системы (1) могут воз-
никать лишь на достаточно сложных поверхностях
Ферми (см., например, рис. 1) при специально подо-
бранных направлениях B. В частности, ранг поверх-

ности Ферми должен быть равен 3, т. е. поверхность
должна простираться в трех независимых направ-
лениях в p-пространстве.

Поведение траекторий системы (1) на сложных
поверхностях Ферми, как правило, довольно слож-
но зависит от направления магнитного поля. Для
их описания при этом удобно использовать угловую
диаграмму, указывающую тип траекторий (1) для
каждого из направлений B (т. е. для каждой точки
на единичной сфере S

2).
Почти для каждого направления B на поверхно-

сти Ферми обычно присутствуют замкнутые траек-
тории системы (1). При этом можно отдельно выде-
лить направления B, при которых на поверхности
Ферми присутствуют только замкнутые траектории
(1). Соответствующие направления B образуют от-
крытые области на единичной сфере, объединение
которых покрывает обычно большую часть ее пло-
щади. Каждую из таких областей при этом можно
отнести к «электронному» либо «дырочному» типу,
в зависимости от того, имеет ли холловская прово-
димость электронный или дырочный тип для соот-
ветствующих направлений B.

Угловые диаграммы общего положения можно
разделить на два основных типа, а именно, диаграм-
мы, на которых описанные выше области отвечают
одному и тому же типу (электронному либо дыроч-
ному) и диаграммы, на которых присутствуют обла-
сти обоих типов. Диаграммы первого типа мы будем
называть диаграммами типа A, а диаграммы второ-
го типа — диаграммами типа B.

Кроме областей, отвечающих наличию лишь за-
мкнутых траекторий, угловая диаграмма содержит
направления B, отвечающие появлению открытых
траекторий различных типов (периодических, то-
пологически регулярных, хаотических типа Царе-
ва, хаотических типа Дынникова) на поверхности
Ферми. Как можно показать, для каждого из таких
направлений B возникающие открытые траектории
имеют один и тот же тип (см., например, [15]). Имен-
но это обстоятельство делает особенно удобным ис-
пользование угловых диаграмм при описании тра-
екторий системы (1).

Основу структуры сложных угловых диаграмм
составляют зоны устойчивости Ωα ⊂ S

2, отвечаю-
щие появлению топологически регулярных откры-
тых траекторий системы (1) на поверхности Фер-
ми. Топологически регулярные открытые траекто-
рии устойчивы ко всем малым вращениям направ-
ления B (а также вариациям значения ǫF ) и име-
ют сравнительно простой вид в плоскостях, ортого-
нальных B, а именно, каждая такая траектория ле-

411



А. Я. Мальцев ЖЭТФ, том 166, вып. 3 (9), 2024

Рис. 2. Вид топологически регулярных открытых траекто-

рий системы (1) в плоскостях, ортогональных B

жит в некоторой прямой полосе конечной ширины,
проходя ее насквозь (рис. 2).

Для вклада топологически регулярных траек-
торий в тензор σkl(B) в главном порядке мож-
но также пользоваться формулой (3), при условии,
что ось x совпадает с их средним направлением в
p-пространстве.

Каждая зона устойчивости Ωα представляет со-
бой область с кусочно-гладкой границей на сфере
S
2 (см. [15]) и отвечает, в действительности, неко-

торому топологическому инварианту, наблюдаемо-
му в проводимости в сильных магнитных полях
(см. [16, 17]).

Важное отличие диаграмм типа A от диаграмм
типа B состоит в том, что диаграммы типа A со-
держат конечное число зон устойчивости (рис. 3).
Напротив, диаграммы типа B общего положения со-
держат бесконечное число зон Ωα ([22,23]). Зоны Ωα

на диаграммах типа B образуют квазиодномерные
скопления на S

2, разделяющие области электронной
и дырочной холловской проводимости, отвечающие
наличию лишь замкнутых траекторий на поверхно-
сти Ферми (рис. 3).

В скоплениях зон Ωα при этом содержатся так-
же бесконечные множества направлений B, отвеча-
ющих появлению хаотических траекторий (1) на по-
верхности Ферми. Таким образом, именно диаграм-
мы типа B отвечают поверхностям Ферми, на ко-
торых возможно появление хаотических траекторий
системы (1).

Угловые диаграммы типа B отвечают общей си-
туации и для дисперсионных законов ǫ(p) общего
положения возникают в некотором конечном интер-
вале энергий ǫF ∈ (ǫB1 , ǫ

B
2 ). Вместе с тем, шири-

на интервала (ǫB1 , ǫ
B
2 ) может быть весьма невели-

ка для реальных соотношений ǫ(p). Как следствие
этого, поиск материалов, удовлетворяющих усло-
вию ǫF ∈ (ǫB1 , ǫ

B
2 ), представляет, в действительности,

отдельную задачу. Здесь мы отметим только, что
для ряда материалов добиться появления диаграм-
мы типа B, по-видимому, можно, прилагая внешнее
воздействие на образец (см. [24]).

e

e

e

e

e

e e

e

e

ee

e

Рис. 3. Угловые диаграммы типа A (вверху) и B (вни-

зу) (схематично). Буквами «e» и «h» отмечены множе-

ства направлений B, отвечающих наличию лишь замкну-

тых траекторий на поверхности Ферми и холловской про-

водимости фиксированного типа (электронного и дыроч-

ного соответственно)

Как мы уже сказали, хаотические траектории си-
стемы (1) разделяются на два основных класса, а
именно, траектории типа Царева и траектории типа
Дынникова. Траектории типа Царева обладают бо-
лее простым поведением в p-пространстве и с этой
точки зрения напоминают топологически регуляр-
ные открытые траектории (они имеют асимптоти-
ческое направление, однако, не могут быть заклю-
чены ни в какой прямой полосе конечной ширины в
плоскостях, ортогональных B). Эти траектории, од-
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Рис. 4. Вид хаотических траекторий Дынникова в плоско-

стях, ортогональных B

нако, обладают довольно сложным поведением на
компактной поверхности Ферми SF ⊂ T

3 и по это-
му признаку относятся к хаотическим траекториям
системы (1). Отметим здесь также, что как траекто-
рии типа Царева, так и траектории типа Дыннико-
ва являются неустойчивыми по отношению к малым
вращениям направления B.

Траектории типа Дынникова обладают наибо-
лее сложным поведением, проявляя «хаотические»
свойства как в полном p-пространстве, так и на по-
верхности SF ⊂ T

3. В частности, таким траектори-
ям свойственно «хаотическое» блуждание в плоско-
стях, ортогональных B, с постепенным заполнением
всех участков таких плоскостей (рис. 4).

При описании траекторий Дынникова на поверх-
ности SF ⊂ T

3 надо сразу упомянуть, что та-
кие траектории, вообще говоря, появляются на по-
верхности Ферми вместе с замкнутыми траектория-
ми системы (1). Замкнутые траектории объединены
при этом в конечное число (неэквивалентных) ци-
линдров, ограниченных сингулярными замкнутыми
траекториями (1) (рис. 5). Удаление цилиндров за-
мкнутых траекторий дает нам новую поверхность (с
краем) ŜF (B), содержащую только открытые траек-
тории системы (1).

При наличии траекторий Дынникова на поверх-
ности SF поверхность ŜF (B) остается поверхно-
стью довольно большой сложности, в частности, ее
род (определяемый после заклейки границы ŜF (B)

плоскими дисками) всегда не менее 3. В подав-
ляющем большинстве случаев можно считать, что
ŜF (B) является в этой ситуации поверхностью рода
3, инвариантной относительно замены p → −p, при
этом каждая хаотическая траектория всюду плотно
обматывает всю поверхность ŜF (B). В целом, стоха-
стические свойства траекторий Дынникова облада-

Рис. 5. Примеры цилиндров замкнутых траекторий систе-

мы (1) на поверхности Ферми

ют огромным множеством весьма интересных осо-
бенностей, которые активно изучаются и в настоя-
щее время (см., например, [12–14,20, 21, 25–40]).

Одним из следствий столь сложного поведения
траекторий Дынникова является их нетривиальный
вклад в тензор проводимости в сильных магнитных
полях. В частности, этот вклад обращается в нуль в
пределе B → ∞ для всех компонент σkl (B), включая
проводимость вдоль направления B [20]. В интер-
вале ωBτ ≫ 1 компоненты σkl(B) при этом облада-
ют «скейлинговым» поведением, отражающим скей-
линговые свойства хаотических траекторий [20, 21].
Для нас здесь будет также особенно важно, что
поверхности такого рода всегда содержат седловые
особые точки системы (1), оказывающие важное
влияние на динамику электронов в присутствии ма-
лоуглового рассеяния.

Скейлинговое поведение хаотических траекто-
рий обладает в общем случае анизотропными свой-
ствами и при подходящем выборе осей x и y для про-
водимости вдоль главных направлений можно напи-
сать

∆σxx (B) ≃ ne2τ

m∗
(ωBτ)2α1−2, ωBτ → ∞, (4)

∆σyy (B) ≃ ne2τ

m∗
(ωBτ)

2α2−2
, ωBτ → ∞, (5)

∆σzz (B) ≃ ne2τ

m∗
(ωBτ)

2α3−2
, ωBτ → ∞ (6)

(0 < α1, α2, α3 < 1).
Здесь надо сразу отметить, что, в отличие от

соотношений (2), (3), соотношения (4)–(6) не явля-
ются главным членом какого-либо аимптотическо-
го разложения для σkl (B). Вместо этого, они за-
дают общий «тренд» убывания компонент σkl(B)

при B → ∞, который может обладать также до-
полнительной (каскадной) структурой в интервале
ωBτ ≫ 1 (рис. 6).
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σ kl

1 B

Рис. 6. Поведение компонент тензора проводимости, отве-

чающего вкладу хаотических траекторий системы (1) типа

Дынникова

Можно также отметить, что вклад хаотических
траекторий в проводимость должен в общем слу-
чае складываться со вкладом замкнутых траекто-
рий (2), которые также, вообще говоря, могут при-
сутствовать на поверхности Ферми. Можно видеть
при этом, что вклад хаотических траекторий замет-
но превышает вклад замкнутых траекторий в про-
водимость в плоскости, ортогональной B, и заметно
меньше их вклада в проводимость вдоль магнитного
поля. С этой точки зрения, возможно, именно иссле-
дование проводимости в плоскости, ортогональной
B, является наиболее удобным при изучении геомет-
рии хаотических траекторий.

Как правило, при изучении геометрических
свойств траекторий системы (1) исследуется зави-
симость σkl(B) от величины B при фиксированном
(максимальном) значении τ . Здесь нам будет инте-
ресна зависимость тензора проводимости от обеих
величин B и τ в интервале ωBτ ≫ 1.

Как можно видеть из формул (4)–(6), величины
σll (B) могут как убывать (αl < 1/2), так и воз-
растать (αl > 1/2) при увеличении τ . Это обстоя-
тельство, в действительности, вызвано ростом зна-
чений σll в отсутствие магнитного поля при уве-
личении τ , и отношение σll (B, τ)/σll (0, τ) является
убывающей функцией τ . Отметим также, что соот-
ношения (4)–(6) должны использоваться в интерва-
ле σll (B, τ) ≪ σll (0, τ) (ωBτ ≫ 1).

В целом, обе зависимости σll (B, τ) от обоих аргу-
ментов могут использоваться для определения скей-
линговых параметров хаотических траекторий. За-
висимость от τ (при фиксированном B) при этом
является наиболее сильной при αl, заметно отлича-
ющихся от 1/2, и пропадает при αl ≃ 1/2.

Более подробное рассмотрение соотношений (4)–
(6) представлено в работах [16, 17]. Здесь мы отме-
тим лишь главную причину такого поведения ком-
понент σkl (B). Она, как мы уже сказали, лежит в

геометрических свойствах хаотических траекторий
в p-пространстве, а также на компактной поверхно-
сти Ферми SF ⊂ T

3.
А именно, для поведения проводимости (и дру-

гих магнитотранспортных явлений) особенно важ-
ным оказывается геометрия участков хаотических
траекторий длины порядка vF τ в координатном про-
странстве (или l ∼ pF ωB τ в p-пространстве). Более
точно, нам важно знать среднюю величину (модуля)
отклонения концов таких участков вдоль каждой из
координат x, y и z. Соответствующие средние рас-
тут степенным образом с длиной l в p-пространстве

|∆px(l)| ≃ pF

(
l

pF

)α2

, |∆py(l)| ≃ pF

(
l

pF

)α1

и, соответственно, согласно закону

|∆xi| ∼ vF
ωB

(ωBτ)
αi ∼ cpF

eB
(ωBτ)

αi

в координатном пространстве.
Величины αi лежат в интервале (0, 1), при этом,

мы имеем различные степени α2 и α1 для некото-
рых главных направлений px и py в p-пространст-
ве, переходящие в координатное пространство (от-
метим здесь, что проекции траекторий в x-прост-
ранстве на плоскость, ортогональную B, подобны
траекториям в p-пространстве, повернутым на 90◦).
Отдельно, скейлинговый параметр α3 возникает для
отклонений вдоль оси z в координатном простран-
стве. Анизотропное скейлинговое поведение величин
|∆xi| выражается в соответствующей анизотропии
дрейфа электронов во внешнем электрическом по-
ле, что, в свою очередь, выражается в зависимо-
стях (4)–(6).

При рассмотрении кинетического уравнения в
τ -приближении наиболее просто воспользоваться
формулой

∆skl(B) = e2τ

∫∫

ŜF

〈vkgr〉B 〈vlgr〉B
dpzds

(2π~)3

для вклада хаотических траекторий в симметриче-
скую часть тензора проводимости (с учетом спина),
где s = teB/c и t — время пробегания по траекто-
риям.

Величины 〈vkgr〉B(pz, t) задаются усреднением на
соответствующей траектории

〈vkgr〉B(pz, t) ≡
1

τ

t∫

−∞

vkgr(pz , t
′) e

(t′−t)
τ dt′,
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и могут быть приближены формулой

〈vkgr〉B(pz, s) ≃
1

τ

t∫

t−τ

vkgr(pz , t
′) dt′

при больших значениях параметра τ .
Полагая, непосредственно из системы (1):

|〈vxgr〉B| =

∣∣∣∣
c∆py
eBτ

∣∣∣∣, |〈vygr〉B| =

∣∣∣∣
c∆px
eBτ

∣∣∣∣,

мы точно так же получаем связь скейлинговых па-
раметров траектории в p-пространстве со скейлин-
говыми параметрами тензора проводимости. (Ана-
логично, скейлинговый параметр α3 возникает из
оценки среднего значения 〈vzgr〉B вдоль траектории).

Можно видеть, что поведение траекторий Дын-
никова заметно отличается от обычной диффузии,
несмотря на их явное «хаотическое» блуждание в
плоскостях, ортогональных B. До некоторой степе-
ни это объясняется отсутствием самопересечений у
таких траекторий, а в целом, наличием на них кор-
реляций скорости на сколь угодно больших масшта-
бах, обладающих скейлинговыми свойствами.

Исключительно важным в рассматриваемой си-
туации является то, что главные направления, а так-
же скейлинговые параметры αi (индексы Зорича –
Концевича – Форни) являются одними и теми же
для каждого фиксированного значения pz (т. е. во
всех плоскостях, ортогональных магнитному полю).
Это связано со спецификой поведения таких тра-
екторий на поверхности ŜF (B), отражающей общие
особенности системы (1).

Указанные выше свойства имеют место во всех
плоскостях, ортогональных B, несмотря на множе-
ственные перестройки хаотических траекторий при
изменении значений pz. Последние происходят бла-
годаря наличию седловых особых точек системы (1)
внутри поверхности ŜF (B), вызывающих такие пе-
рестройки при их пересечении плоскостями, ортого-
нальными B (рис. 7). Такие точки, повторяясь пери-
одически в p-пространстве, вызывают перестройки
геометрии хаотических траекторий на всех масшта-
бах (рис. 8). Вместе с тем, как мы уже сказали, это
не меняет главных направлений и скейлинговых па-
раметров траекторий. Последнее свойство объясня-
ется тем, что перестройки в различных точках при
изменении pz не являются независимыми, а, в дей-
ствительности, согласованы друг с другом особым
(сложным) образом.

Параметр τ , как легко видеть, играет роль вре-
мени разрушения корреляций в движении частицы в

B

Рис. 7. Перестройка хаотической траектории в p-простран-

стве при пересечении седловой особой точки плоскостью,

ортогональной B
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Рис. 8. Множественные перестройки хаотической траекто-

рии в p-пространстве при изменении значения pz (схема-

тично)

x- и p-пространстве. Параметр ωBτ определяет при
этом масштаб геометрической длины (в p-простран-
стве), на которой корреляции еще сохраняются. За-
бегая вперед, отметим, что нас здесь будут интере-
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совать процессы разрушения корреляций в движе-
нии электрона, вызванные «дрожанием» значения
pz из-за малоуглового рассеяния на фононах, приво-
дящим к случайным перестройкам хаотических тра-
екторий при прохождении вблизи особых точек си-
стемы (1). Этот процесс, как мы увидим, приводит
к появлению нового эффективного значения τ , от-
личающегося в общем случае от времен релаксации
за счет других процессов рассеяния.

3. СРЕДНЕЕ ВРЕМЯ СВОБОДНОГО
ПРОБЕГА НА ХАОТИЧЕСКИХ

ТРАЕКТОРИЯХ

Мы рассмотрим теперь поведение времени сво-
бодного пробега электронов на хаотических траек-
ториях в режиме низких температур, где оно ста-
новится достаточно большим. Как хорошо извест-
но (см., например, [4–6]), время свободного пробега
электронов в монокристалле определяется, главным
образом, тремя процессами, а именно, электрон-
электронным рассеянием, электрон-фононным рас-
сеянием и рассеянием на примесях. Первым двум
процессам при этом свойственна сильная зависи-
мость от температуры, в то время как последний
почти не зависит от T .

Для достижения наибольшего времени свободно-
го пробега обычно используются очень чистые об-
разцы при весьма низких температурах, где элек-
трон-электронное и электрон-фононное рассеяние
становятся несущественными, а время τ полностью
определяется остаточным рассеянием на примесях.
В нашем случае, однако, мы будем рассматривать
несколько более высокие температуры, где прояв-
ляются все три указанных процесса.

Приведем здесь самые приблизительные оцен-
ки температурных интервалов, отвечающих интере-
сующим нас интенсивностям указанных процессов,
пользуясь самым общими предположениями.

Отметим прежде всего, что в наиболее чистых
образцах время электронного рассеяния на приме-
сях τimp может достигать 10−8 с, что соответству-
ет длине свободного пробега l ∼ 1 см. Эту вели-
чину можно, по-видимому, использовать в качестве
верхней оценки для τimp , хотя, в действительно-
сти, для рассматриваемых нами эффектов часто
достаточно и заметно меньших значений τ (отме-
тим, что при τ ∼ 10−9 с значение ωBτ в интерва-
ле 0.1 Тл 6 B 6 10 Тл может быть оценено как
10 6 ωBτ 6 1000, что, конечно, достаточно для про-
явления геометрии сложных траекторий, рассмат-
риваемых нами здесь).

Время электрон-электронного рассеяния может
быть оценено (см., например, [6]) по формуле

τee ≃ ~

kT

ǫF
kT

(7)

(где ~ ≃ 6.582 · 10−16 эВ · с, ǫF ≃ 5 эВ), что дает зна-
чение ≃ 10−8 с при T = 5 К.

Таким образом, (грубо) можно полагать,
что в рассматриваемой нами ситуации процес-
сы электрон-электронного рассеяния становятся
несущественными в сравнении с процессами рассе-
яния на примесях уже при температурах порядка
нескольких кельвинов.

Среднее время между рассеяниями электрона на
фононах может быть (см. [6]) оценено как

τ ǫph ≃ ~

kT

(
TD
T

)2
. (8)

Как хорошо известно, однако, это время являет-
ся временем энергетической релаксации электронов
за счет рассеяния на фононах. Время импульсной
релаксации τpph при этом значительно больше, по-
скольку фононы имеют при этом весьма малый им-
пульс

pph ≃ T

TD
pF ≪ pF ,

передаваемый электрону в процессе рассеяния. В ре-
зультате, электрон совершает «диффузионное» дви-
жение по поверхности Ферми, многократно рассеи-
ваясь на фононах, а время его импульсной релакса-
ции может быть оценено как

τpph ≃ τeph

(
TD
T

)2
≃ ~

kT

(
TD
T

)4
.

Полагая TD ≃ 300 К, для значения T = 5 К мы
получаем значения τ ǫph ≃ 5 · 10−9 с и τpph ≃ 2 · 10−5 с.
Можно видеть, таким образом, что при заданных
параметрах область температур, где существенны
все три процесса релаксации, лежит вблизи значе-
ний T ≃ 5 К. Конечно, все приведенные оценки вер-
ны лишь по порядку величины, кроме того, сами
значения ǫF и TD могут заметно различаться (на
порядок) для различных веществ. В целом, мож-
но считать, что интересующий нас интервал лежит
вблизи значений T порядка десяти (или десятков)
кельвинов и сильно зависит от индивидуальных па-
раметров проводника.

Как также можно видеть, в приведенном вы-
ше примере электрон-фононное рассеяние не играет
большой роли при вычислении проводимости в стан-
дартной ситуации в силу большого значения τpph по
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сравнению с другими временами. (Вместе с тем, оно
играет основную роль при вычислении теплопровод-
ности в силу маленького значения τ ǫph .)

Как мы уже сказали выше, мы собираемся
рассматривать здесь «нестандартную» ситуацию, а
именно, ситуацию появления хаотических траекто-
рий на поверхности Ферми. Как мы также уже го-
ворили, основную роль в этом случае у нас будет иг-
рать наличие седловых особых точек внутри носите-
ля хаотических траекторий. Источником особого по-
ведения τ при этом является «дрожание» значения
pz из-за малоуглового рассеяния на фононах, приво-
дящее к неоднозначности движения вдоль траекто-
рии при прохождении вблизи особых точек (рис. 7).
В этой ситуации малоугловое рассеяние начинает
играть весьма существенную роль и, таким образом,
время τ ǫph становится существенным при вычисле-
нии σkl(B) в сильных магнитных полях.

Нам будет наиболее интересна ситуация, когда
данный эффект является основным, что предпола-
гает соотношения

τ ǫph < τee , τimp .

Как мы видели выше, для «стандартных» значе-
ний ǫF (5 эВ) и TD (300 К) в сверхчистых металлах,
это соотношение выполняется при T > 5 К. Это по-
роговое значение может быть ниже для материалов
со специальными параметрами (условно говоря, вы-
сокими значениями ǫF и низкими значениями TD, а
также более слабым электрон-электронным взаимо-
действием и сильным электрон-фононным взаимо-
действием).

Подходящий нам интервал температур при этом
ограничен сверху условием ωBτ

ǫ
ph ≫ 1. Полагая, на-

пример ωBτ
ǫ
ph > 10, для «стандартного» значения

TD ≃ 300 K мы получаем оценки

T 6 40 K при B ≃ 10 Тл,

T 6 20 К при B ≃ 1 Тл.

(Верхнее пороговое значение T при этом может быть
выше для материалов с большим значением TD, а
также больших значениях B.)

Как мы уже сказали, в рассматриваемой нами
ситуации, в действительности, появляется еще од-
но время свободного пробега τ0(B, T ), обусловлен-
ное «рассеянием» электронов на седлах системы (1).

Для оценки времени τ0(B, T ) мы должны рас-
смотреть изменения значения pz при движении
вдоль хаотических траекторий системы (1). По-
скольку такие изменения вызываются малоугловым

Рис. 9. Узкая полоса, ограниченная исходной и истинной

траекториями электрона на сложной поверхности Ферми

(схематично)

рассеянием на фононах, мы, во всяком случае, име-
ем неравенство

τ0(B, T ) > τ ǫph .

Изменение импульса электрона при каждом рас-
сеянии имеет порядок

δp0 ≃ T

TD
pF ≪ pF . (9)

Изменение энергии электрона при этом имеет по-
рядок δǫ ≃ kT ≪ ǫF . Заметим, что в силу соотноше-
ния

kT/ǫF ≪ T/TD,

можно считать, что электрон фактически все вре-
мя при этом остается на поверхности Ферми, «дрей-
фуя» по траекториям системы (1) при многократ-
ном рассеянии на фононах.

Траектория движения электрона (в p-пространс-
тве) почти не меняется при малоугловом рассеянии
вдали от седловых особых точек системы (1). Как
можно видеть, вместе с исходной траекторией она
ограничивает узкую полосу на поверхности Ферми,
ширина которой меняется в каждом акте рассеяния
(рис. 9). Если при этом в какой-то момент внутрь
этой полосы попадает седловая особая точка систе-
мы (1), исходная и истинная траектории электрона
быстро расходятся в p-пространстве (рис. 10). В по-
следнем случае можно сказать, что произошло рас-
сеяние электрона на седловой особой точке системы
(1), вызванное его малоугловым рассеянием на фо-
нонах. Рассеяния на особых точках являются при
этом независимыми и разрушают корреляции скоро-
сти электрона на временах, превышающих τ0(B, T ).

Отметим здесь особо, что указанное свойство
имеет место именно для особых точек, лежащих
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Рис. 10. Рассеяние электрона на седловой особой точке

системы (1), вызванное малоугловым рассеянием на фо-

нонах

Рис. 11. Траектории, примыкающие к седловым особым

точкам системы (1) внутри поверхности ŜF (B) и на ее гра-

нице

внутри носителя открытых траекторий, и не отно-
сится к особым точкам, лежащим на границе ŜF (B).
Данное обстоятельство обусловлено различной гео-
метрией траекторий, примыкающих к таким точкам
в первом и во втором случаях (рис. 11). Как можно
видеть, перестройка открытых траекторий вблизи
точек второго типа не меняет существенно их гео-
метрии на больших масштабах. Отметим также, что
наличие особых точек системы (1) внутри носителя
открытых траекторий является одной из главных
отличительных особенностей хаотических траекто-
рий типа Дынникова и не свойственно траекториям
других типов (см. [8, 11, 13–15]).

Как мы уже сказали, электрон испытывает силь-
ное рассеяние в p-пространстве, если в узкую поло-
су между исходной (теоретической) и фактической
(учитывающей малоугловые рассеяния) его траек-
ториями попадает седловая особая точка системы
(1) (рис. 9, 10). Вероятность такого попадания опре-
деляется отношением площади соответствующего
участка этой полосы к общей площади носителя ха-
отических траекторий.

Для оценки средней длины l0, на которой проис-
ходит рассеяние на особой точке, можно приравнять
площадь Σ(l0) соответствующей ей полосы на рис. 9

к площади носителя хаотических траекторий (поде-
ленной на количество особых точек внутри него).

Площадь ŜF (B) равна по порядку величины p2F
с некоторым геометрическим коэффициентом, ко-
торый при этом может быть заметно больше 1. На
поверхности ŜF (B) рода 3, однако, присутствуют 4

различные седловые особые точки системы (1), по-
этому для соответствующей площади Σ(l0) мы мо-
жем написать приближенно

Σ(l0) ≃ p2F . (10)

Для того чтобы площадь Σ(l0) была ненулевой,
конечно, необходимо, чтобы на длине l0 произошло
хотя бы одно рассеяние на фононе. Длина l0, на ко-
торой происходит такое рассеяние, равна по порядку
величины ωB τ

ǫ
ph pF , при этом типичное отклонение

импульса электрона определяется формулой (9).
Можно видеть, таким образом, что время

τ0(B, T ) не может быть меньше времени τ ǫph(T ), да-
же если величина δp0 ·ωB τ

ǫ
ph pF превышает площадь

носителя хаотических траекторий. В общем случае,
между двумя рассеяниями на седлах системы (1)
происходит одно либо несколько рассеяний на
фононах.

В частности, условие τ0(B, T ) = τ ǫph(T ) (по по-
рядку величины) определяется неравенством

δp0 · ωB τ
ǫ
ph pF > p2F ,

т. е.

ωB >
kT

~

T

TD

(полагая, что на длине l0 ≃ ωB τ
ǫ
ph pF происходит

лишь одно рассеяние на фононе).
Вид кривой

ωB =
kT

~

T

TD
, (11)

разделяющей режимы τ0(B, T ) = τ ǫph (T ) и
τ0(B, T ) > τ ǫph (T ), для «стандартных» пара-
метров металла приведен на рис. 12. Надо сказать,
конечно, что эта кривая является в большой степе-
ни условной, и скорее можно говорить о некоторой
области вблизи нее, разделяющей два указанных
режима. Ее положение также, в действительности,
сильно зависит от параметров проводника.

Величина ωBτ0(B, T ) на кривой (11) равна

ωBτ0 ≃ kT

~

T

TD

~

kT

(
TD
T

)2
=
TD
T

и удовлетворяет условию ωBτ0 ≫ 1 в интересующем
нас интервале. Это условие также хорошо выполня-
ется (в интересующем нас интервале температур) в
области τ0(B, T ) = τ ǫph (T ) (над кривой).
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τ 0
(B,T) τ

ε

ph (T)>

B

10 Tl

5 Tl

20 K 40 K T

τ 0
(B,T) τ

ε

ph (T)=

Рис. 12. Условная кривая, разделяющая области с

τ0(B, T ) = τ ǫ
ph (T ) и τ0(B, T ) > τ ǫ

ph(T ) для стандартных

значений ǫF (5 эВ) и TD (300К). Закрашенная область от-

вечает значениям T , при которых основную роль начинают

играть времена τee и τimp (приближенно)

Выполнение условия ωBτ0 ≫ 1 в области под
кривой (11) требует отдельного исследования
(прежде всего, из-за уменьшения значения ωB в
этой области). В общем случае зависимость времени
τ0 от величин B и T здесь может быть довольно
сложной.

В пределе τ0(B, T ) ≫ τ ǫph (T ) (множественное
рассеяние на фононах между двумя рассеяниями на
особых точках) для определения среднего (по моду-
лю) отклонения ∆p вдоль соответствующего участ-
ка траектории можно положить

∆p ≃ δp0

√
τ0
τ ǫph

.

Для соответствующей площади полосы на рис. 9,
полагая l0 ≃ ωBτ0pF , можно при этом воспользо-
ваться оценкой

Σ(τ0) ≃ δp0

√
τ0
τ ǫph

ωB τ0 pF ≃ T

TD

τ
3/2
0√
τ ǫph

ωB p
2
F .

Пользуясь соотношением (10), для времени
τ0(B, T ) получим

τ0(B, T ) ≃
(
TD
T

√
τ ǫph
ωB

)2/3
≃

≃
(
TD
T

)4/3(
~ωB

kT

)1/3
1

ωB
, (12)

и, таким образом

ωB τ0(B, T ) ≃
(
TD
T

)4/3(
~ωB

kT

)1/3
.

Надо сказать, однако, что указанный предел, по-
видимому, может наблюдаться крайне редко, и за-
висимость τ0(B, T ) имеет скорее некоторый проме-
жуточный вид между (12) и τ0 = τ ǫph .

Суммируя сказанное выше, можно видеть, что
при появлении хаотических траекторий (Дыннико-
ва) на поверхности Ферми поведение тензора про-
водимости в сильных магнитных полях существен-
но зависит от значения τ ǫph (или τ0(B, T )). Для уль-
трачистых материалов, более того, можно указать
интервалы температур и магнитных полей, где эта
зависимость является определяющей для поведе-
ния σkl(B, T ). В более общей ситуации время ре-
лаксации определяется также процессами электрон-
электронного рассеяния и рассеяния на примесях, и
задается соотношением

τ−1 ≃ τ−1
0 (B, T ) + τ−1

ee (T ) + τ−1
imp .

Отметим здесь, что указанное выше свойство
связано именно со вкладом хаотических траекторий
в тензор σkl(B, T ), в частности, в сопутствующем
ему вкладе (2) замкнутых траекторий системы (1)
время τ определяется соотношением

τ−1 ≃ τ−1
ee (T ) + τ−1

imp

(считая время τpph заметно большим в рассматрива-
емом интервале температур).

В пределе очень низких температур (T < 1 К),
где имеют место соотношения

τ ǫph , τee ≫ τimp ,

время τimp при этом играет роль универсального
времени релаксации при вычислении тензора про-
водимости.

Как мы уже отмечали, в силу специфики вкла-
да хаотических траекторий в σkl(B, T ), его зависи-
мость от τ проявляется сильнее всего при замет-
ном отличии скейлинговых параметров αl от 1/2.
Эта ситуация, как правило, отвечает также наиболь-
шей анизотропии хаотических траекторий в плос-
костях, ортогональных B (например, α1 < 1/2,
α2 > 1/2). При определении зависимости τ0(B, T )

в рассмотренном нами интервале при этом можно
пользоваться значениями αl, измеренными по за-
висмости σkl(B) в пределе очень низких темпера-
тур (τ = τimp), где они могут быть определены с
наибольшей точностью.

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе рассматривается поведение магнито-
проводимости металла в особой ситуации, а именно,
при возникновении хаотических электронных тра-
екторий на поверхности Ферми. Показано, что в
определенном интервале температур и магнитных
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полей поведение проводимости в этом случае опре-
деляется временем энергетической электрон-фонон-
ной релаксации τ ǫph (либо связанным с ним време-
нем τ0(B, T )), обычно не играющем роли при вы-
числении проводимости. Причиной этого является
рассеяние электронов на особых точках динамиче-
ской системы, описывающей динамику электрона на
поверхности Ферми в присутствии внешнего маг-
нитного поля. Такое рассеяние вызывается, в дей-
ствительности, малоугловым рассеянием электро-
нов на фононах с малым импульсом, обеспечивая
быструю импульсную релаксацию электронов. Об-
щая зависимость тензора проводимости от значений
T и B определяется при этом как функцией τ0(B, T ),
так и геометрическими особенностями хаотических
траекторий.
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Рассмотрены серебристые облака и полярные мезосферные радиоотражения ионосферы Земли, наблю-

даемые на высотах около 80–95 км. Представлена самосогласованная модель, описывающая возможный

механизм образования таких облаков. Показано, что, в отличие от ионосферы Марса, на Земле снижается

влияние таких факторов, как взаимодействие пылевых частиц с налипающими молекулами водяного кон-

денсата и снижение силы вязкого кнудсеновского трения в области нуклеации. Рассчитаны характерные

размеры и заряды пылевых частиц облака, предсказываемые моделью. Показано, что важным фактором,

влияющим на формирование плазменно-пылевых облаков земной мезосферы, является неустойчивость

Рэлея – Тейлора, которая приводит к тому, что имеется ограничение (сверху) на размер микрочастицы

облака.

DOI: 10.31857/S0044451024090128

1. ВВЕДЕНИЕ

Пылевая плазма — это ионизированный газ, в
состав которого, помимо электронов, ионов и ней-
тральных атомов и молекул, входят частицы твер-
дого вещества и/или жидкие капли, как правило,
микронных или субмикронных размеров. Пылинки
и капли, входящие в состав пылевой плазмы, мо-
гут как образовываться в ней самопроизвольным
образом, так и быть привнесенными извне [1]. За
счет взаимодействия с электронами и ионами, а так-
же под действием солнечного излучения пылевые
частицы быстро приобретают электрический заряд,
чем существенно усложняют динамику плазмы: по-
являются новые типы волн и неустойчивостей (в
частности, возможны наличие пылевой звуковой мо-
ды, генерация нелинейных волн за счет развития
пылевой звуковой неустойчивости, см. [2,3]), процес-
сы самоорганизации могут приводить к формирова-
нию капель, облаков, разного рода структур, плаз-
менно-пылевых кристаллов [1, 4] и т. д.

* E-mail: reznichenko.yus@phystech.edu
** E-mail: popel@iki.rssi.ru

В природе пылевая плазма распространена очень
широко, она встречается в лунной экзосфере [5, 6],
в кометных хвостах [7], в планетных ионосферах
и магнитосферах [8–10], в межзвездном простран-
стве [11]. Более того, в Солнечной системе прак-
тически невозможно найти область, заполненную
плазмой без пылевых примесей (единственным ис-
ключением, пожалуй, является само Солнце и зона
непосредственно возле него) [1]. Поэтому неудиви-
тельно, что с развитием достаточного количества
разнообразных методов описания пылевой плаз-
мы [12–16] все больше и больше внимания стало
уделяться исследованиям планетных ионосфер. По-
мимо общетеоретического интереса, такие исследо-
вания могут иметь и сугубо прикладное значение,
поскольку полезны для физики атмосферы, эко-
логии, геофизики [9]. На Земле, например, нельзя
исключать взаимосвязь плазменно-пылевых ионо-
сферных явлений с разного рода климатическими
изменениями, в частности, с процессами глобально-
го потепления [10].

Типичными примерами пылевых слоев плазмен-
ного происхождения являются земные серебристые
облака (noctilucent clouds — NLC) и полярные мезо-
сферные радиоотражения (polar mesosphere summer
echoes — PMSE) [17–19]. Эти атмосферные явления
регистрируются в летнее время года на близких вы-
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сотах, причем появления серебристых облаков и по-
лярных мезосферных радиоотражений сильно кор-
релируют друг с другом. Все это дает основание
предположить, что механизм образования и условия
появления NLC и PMSE принципиально одинаковы.

Характерный размер частиц NLC составляет
несколько сотен нанометров, максимальный размер
не превышает одного микрометра. Частицы сереб-
ристых облаков в основном состоят изо льда, одна-
ко возможно наличие примесей, в том числе метал-
лических [17]. Появление серебристых облаков, как
уже было сказано выше, ограничено летним сезо-
ном и происходит на мезосферных высотах (около
80–85 км) высоких и средних широт. Характерной
особенностью серебристых облаков является воз-
можность их наблюдения на закате невооруженным
глазом.

PMSE, в отличие от NLC, никакими известными
оптическими методами не обнаруживаются, их ре-
гистрация является косвенной: полярные мезосфер-
ные радиоотражения проявляются в виде сильных
радиоотражений на радарах, чья частота работы на-
ходится в диапазоне от 50 до 1000 МГц [18]. Эти об-
лака располагаются выше, чем NLC, на высотах от
85 до 95 км. Характерный размер заряженных час-
тиц PMSE составляет, скорее всего, нанометры [19]
или десятки нанометров [20].

В последние два десятилетия, кроме того, бы-
ло доказано наличие пылевых облаков на Марсе.
Так, инфракрасный спектрометр SPICAM (установ-
лен на космическом аппарате Mars Express [21]) за-
регистрировал на высотах около 100 км облака, со-
стоящие из частиц с характерным размером око-
ло 100 нм. В марте 2021 г. аппарат Mars Science
Laboratory Curiosity прислал на Землю снимки по-
добных облаков, расположенных на высотах, бо́ль-
ших 60 км [22]. Фотосъемка проводилась на зака-
те, в то время как солнечные лучи освещали по-
верхность пылевых частиц и подсвечивали облака
на фоне темного неба (ср. с тем, что известно про
земные серебристые облака). На более низких высо-
тах (около 80 км над поверхностью планеты) мисси-
ей Mars Express с помощью спектрометра OMEGA
были обнаружены облака, состоящие из микромет-
ровых частиц [23]. Регистрировались облака и непо-
средственно над поверхностью планеты, и на высо-
тах около 4 км [24], где по ночам наблюдались тон-
кие пылевые слои, состоящие из замерзших частиц
водяного льда либо углекислого газа [25].

Как было отмечено выше, некоторые модели
(см., например, [8–10, 26–28]), описывающие ионо-
сферные пылевые облака, используют методы, раз-

работанные для описания пылевой плазмы. Эти мо-
дели показали свою применимость как на Земле, так
и на Марсе, дав хорошее соответствие с имеющими-
ся на сегодняшний день экспериментальными дан-
ными. Первоначально объектом исследования явля-
лись NLC и PMSE земной ионосферы, в дальнейшем
разработанная для Земли модель была адаптирова-
на для пылевых облаков на Марсе. В настоящей ста-
тье предлагается развитие модели пылевых облаков
в земной атмосфере, предложенной в [8–10], учиты-
вающее наработки последних лет. Особое внимание
в работе уделяется изучению влияния, которое ока-
зывает на формирование мезосферных плазменно-
пылевых структур неустойчивость Рэлея – Тейлора.

2. УСЛОВИЯ В ЛЕТНЕЙ ПОЛЯРНОЙ
МЕЗОСФЕРЕ

Плазменно-пылевые мезосферные облака наблю-
даются в том высотном диапазоне, где в летнее вре-
мя года обнаруживается температурная аномалия и,
как следствие, резко снижается давление насыщен-
ного водяного пара, что приводит к интенсивному
росту пылевых зародышей за счет бурной конденса-
ции атмосферных паров воды.

Пылевые зародыши земной ионосферы представ-
ляют собой частицы, чей характерный размер со-
ставляет несколько нанометров. Источниками по-
добного рода частиц являются бомбардировка пла-
неты микрометеоритами, извержения вулканов и
лесные пожары. Микрометеориты, попадая в атмо-
сферу планеты, сгорают на высотах 80–120 км с по-
следующей конденсацией метеорного вещества [29],
а вулканический пепел и частицы сажи поднима-
ются из нижних слоев атмосферы. В связи с этим
концентрация зародышей сильно зависит от време-
ни года и текущей микрометеоритной активности.
Обычно среднее значение концентрации находится
в диапазоне 10–1000 см−3. Отметим, что сведения
о составе и распределении таких частиц по разме-
рам даются только пролетными ракетными экспе-
риментами [30], так как регистрация подобного ро-
да частиц известными оптическими методами неосу-
ществима. Поэтому указанные числовые данные мо-
гут воспроизводить лишь модельные представления
о пылевой компоненте в мезосфере Земли [29].

В обычных условиях пылевые частицы не оказы-
вают принципиального влияния на динамику ионо-
сферной плазмы. Ситуация, однако, совершенно ме-
няется в случае, когда присутствующие в атмосфе-
ре газообразные вещества становятся пересыщенны-
ми. В пересыщенных парах пылевые частицы ак-
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тивно растут и, достигнув в определенный момент
времени определенного размера, начинают опреде-
лять ионизационные свойства планетной ионосфе-
ры в области своей локализации [9]. Поскольку рост
частиц сопровождается взаимодействием с окружа-
ющей ионосферной плазмой, частицы быстро при-
обретают электрический заряд, что в дальнейшем
сказывается на их росте. На Земле подобное имеет
место на высотах около 80–95 км в летней полярной
мезосфере. Здесь снижение температуры окружаю-
щего воздуха до 150 K и ниже приводит к тому, что
водяной пар, присутствующий в земной ионосфере,
становится пересыщенным (см., например, [19]).

На рис. 1 проиллюстрированы условия летней
полярной мезосферы Земли, важные с точки зре-
ния физики пылевых облаков. Здесь представлены
высотные профили температуры нейтрального га-
за, давления насыщенных водяных паров и факти-
ческого (парциального) давления паров воды. Усло-
вия для роста (нуклеации) частиц выполняются в
диапазоне высот около 77–94 км, где пары воды пе-
ресыщены. Отметим, что именно в этом высотном
диапазоне наблюдаются серебристые облака и по-
лярные мезосферные радиоотражения.

Рассматриваемая область земной атмосферы с
точки зрения термодинамики водяных паров может
быть разделена на три характерные части: сред-

Рис. 1. Качественные высотные профили температуры

воздуха (сплошная кривая), парциального давления паров

воды (штриховая кривая) и давления насыщенных паров

воды (штрихпунктирная кривая). Пары воды пересыщены

в диапазоне высот 77–94 км. С точки зрения динамики пы-

левых микрочастиц рассматриваемая область атмосферы

Земли может быть разделена на зоны седиментации с по-

стоянной массой (I), конденсации (II) и сублимации (III)

нюю часть с сильно пересыщенными парами воды и
две периферические области ненасыщенных паров.
С точки зрения динамики пылевых частиц верхнюю
область ненасыщенных паров можно назвать зо-
ной седиментации с постоянной массой, среднюю —
зоной конденсации, нижнюю — зоной сублимации.
В области конденсации происходит рост пылевых
зародышей ионосферы за счет десублимации па-
ров H2O, вследствие чего оказывается возможным
формирование слоистой структуры пылевого обла-
ка [8–10, 26]. В зоне сублимации идет процесс испа-
рения ранее сконденсировавшихся водяных паров с
поверхности пылевых частиц, приводящий в конеч-
ном итоге к исчезновению пылевого облака, время
жизни которого, таким образом, определяется вре-
менем седиментации микрочастиц в средней зоне.

Вычисление концентрации насыщенных водяных
паров nS

H2O
над поверхностью частицы проводится

стандартным образом [31]. Для этой цели вводится
термодинамический потенциал системы Φ, состоя-
щей из пылевой частицы, на поверхности которой
происходит конденсация молекул H2O, и прилегаю-
щего к частице слоя газа указанных молекул. По-
скольку пылевые частицы заряжены и, кроме то-
го, наряду с нейтральными молекулами окружены
ионами и электронами, экранирующими поле пыле-
вой частицы, необходимо учитывать электростати-
ческое взаимодействие. Таким образом, учитывают-
ся зависимости nS

H2O
от размера a и заряда qd = Zde

пылевых частиц (−e — заряд электрона), который
также является функцией размера a частицы. Тер-
модинамический потенциал системы Φ имеет вид

Φ = md(f̃d + Pvd) +mg(f̃g + Pvg) +

+ σS + ΨE , (1)

где P — давление, f̃d(vd, T ) — удельная свободная
энергия пылевой частицы, f̃g(vg , T ) — удельная сво-
бодная энергия газа, vd(g) — удельный объем пы-
левой частицы (газа), T — температура, md(g) —
масса пылевой частицы (газа), σ — коэффициент
поверхностного натяжения вещества частицы, S —
площадь поверхности пылевой частицы. Что касает-
ся электростатической энергии ΨE, то она склады-
вается из энергии электрического поля в пределах
пылевой частицы (индекс «in») и в остальном про-
странстве (индекс «out»):

ΨE =

∫

in

εE2

8π
dV +

∫

out

E2

8π
dV. (2)

Здесь ε — диэлектрическая проницаемость веще-
ства пылевой частицы, E — электрическое поле,
V — объем.
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Уравнение, связывающее значение давления PS

насыщенных паров H2O над частицей размера a,
обладающей поверхностным зарядом qd, и значе-
ние давления P0 насыщенных паров H2O над плос-
кой поверхностью, выводится на основании анали-
за экстремумов выражения (1) в предположении
сферической симметрии пылевой частицы, постоян-
ства величины ε, а также экранировки электриче-
ского поля пылевой частицы в соответствии с за-
висимостью Юкавы. Однако влияние заряда пыле-
вой частицы на процесс конденсации оказывается
не очень существенным, в связи с чем можно вос-
пользоваться упрощенной моделью, представленной
в [9]. Значение концентрации nS

H2O
определяется

из PS с помощью хорошо известного соотношения
для идеального газа:

nS
H2O =

PS

kT
.

Рост частиц за счет десублимации пересыщен-
ных паров сопровождается их зарядкой. Особенно-
стью ионосферы на рассматриваемых высотах яв-
ляется ее сложный состав (присутствуют электро-
ны, положительные и отрицательные ионы). Все
положительные ионы могут быть условно разделе-
ны на две группы. Первая группа включает в се-
бя простые (иначе — первичные) ионы азота N+

2 ,
кислорода O+

2 и монооксида азота NO+. Образо-
вание первичных ионов происходит под действием
солнечного излучения, а также в результате иони-
зации электронным ударом. Во вторую группу вхо-
дят кластерные (иначе — протон-гидратные) ионы
типа H+(H2O)n (здесь n — степень гидратации, как
правило, n 6 10), которые конверсируются из пер-
вичных в ходе цепочки реакций перезарядки [32].
Основополагающее влияние на долю того или ино-
го вида положительных ионов в мезосфере оказы-
вает температура окружающей нейтральной компо-
ненты Tn. Обусловлено это тем, что энергия свя-
зи протон-гидратных ионов при больших значени-
ях степени гидратации очень мала. Так, например,
если температура окружающего воздуха превыша-
ет 160 К, то кластерные ионы с параметром гид-
ратации n > 10 не образуются, так как разруше-
ние подобных ионов при столкновениях с нейтра-
лами идет значительно эффективнее, чем процесс
их образования из простых. В результате имеет ме-
сто преобладание кластерных ионов с малой степе-
нью гидратации и первичных ионов. Отметим, что
коэффициент электрон-ионной рекомбинации αrec

сильно зависит от вида ионов: легкие простые ио-
ны имеют эффективный коэффициент рекомбина-

ции αrec ∼ 10−7 см−3 · c−1, в то время как у кластер-
ных ионов αrec ∼ 10−5 см−3 · c−1.

Наличие отрицательных ионов в ионосфере так-
же возможно [33], однако в нашем случае их присут-
ствие несущественно, поскольку, например, харак-
терная концентрация наиболее часто встречающих-
ся ионов O−

2 оказывается равной NO−

2
≈ 0.1–1 см−3

(см. [9]), что значительно меньше характерных кон-
центраций положительных ионов и электронов на
исследуемых высотах:

ne ≈ ni ≈ (qe/αrec)
1/2 ≈ 102–104 см−3.

Отметим, что представленное в статье рассмот-
рение учитывает несколько упрощенную модель
ионного состава ионосферной плазмы. Дальнейшее
усовершенствование модели предполагает использо-
вание более детального ионного состава (см., напри-
мер, [34, 35]).

Зарядка микрочастицы происходит за счет ре-
комбинации электронов и ионов на ее поверхности,
что, в свою очередь, приводит к значительному сни-
жению концентрации заряженной компоненты ионо-
сферы в районе полярных мезосферных облаков [9].
Еще одним фактором, приводящим к зарядке мик-
рочастиц, может быть влияние солнечного излуче-
ния [8, 9]. Ионизация пылевой частицы, обуслов-
ленная фотоэффектом, характеризуется скоростью
qphoto и определяется потоком солнечного излучения
F (λ) [8]:

qphoto ≈ πa2β

hc

λ∗∫

0

λF (λ) dλ,

где λ∗ — максимальная длина волны фотона, приво-
дящая к фотоэффекту (определяется минимальной
энергией световых квантов), β — вероятность фото-
эффекта. Типичные значения β обычно лежат в пре-
делах 10−4–10−2, причем, как правило, β < 10−3 [9].

Минимальная энергия световых квантов
2π~c/λ∗, приводящая к фотоэффекту, опреде-
ляется работой выхода W материала пылевой
частицы и ее зарядом:

2π~c/λ∗ = W − e2Zd/a.

В данном случае можно не учитывать зависимость
фототока электронов от размера заряда пылевой
частицы, так как энергия фотона 2π~c/λ∗ по поряд-
ку составляет несколько эВ, а порядок равновесного
потенциала микрочастицы равен

e2|Zd|/a ∼ kTe ≃ 0.01 эВ ≪ 2π~c/λ∗,

см. [9], при этом Te/e ≈ Tn/e, где Tn ≈ 0.03 эВ —
температура нейтрального газа ионосферы. Таким
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образом, можно считать, что максимальная длина
волны фотона, приводящая к фотоэффекту, опре-
деляется только работой выхода материала пылевой
частицы.

Влияние фотоэффекта может быть важным для
достаточно крупных частиц, для частиц наномас-
штабных размеров влияние фотоэффекта не столь
существенно из-за малого сечения поглощения. Кро-
ме того, высокоэнергетическая часть солнечного
спектра с ℏω > 7.3 эВ, что соответствует λ 6 75 нм,
интенсивно поглощается атмосферой на высотах
h ≈ 100 км (см. [9]). Работа выхода льда Wice при-
близительно равна 8.7 эВ, поэтому на ледяных час-
тицах фотоэффект отсутствует, и такие частицы
имеют отрицательный заряд. В случае же, если ча-
стица содержит металлические примеси, что воз-
можно для частиц метеорного происхождения, име-
ет место снижение работы выхода W (так, напри-
мер, для железа W ≈ 4.6 эВ), и в зависимости от
своего размера подобная частица может нести на се-
бе положительный заряд. Фотоэффект в этом слу-
чае играет важную роль в ионизационном балан-
се, так как темп ионизации, ассоциированный с фо-
тоэффектом, оказывается сопоставимым с темпом
ионизации от естественных источников:

qphoto ≈ πa2βΦ(λ∗) ∼ 0.1 − 10 см−3 · с−1 ∼ qe,

где

Φ(λ∗) =

λ∗∫

0

F (λ) dλ

— кумулятивный поток излучения (см. [9]).

3. ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ

При построении модели плазменно-пылевых
структур описание эволюции функции распреде-
ления пылевых частиц fd(h, a, v, t) на высоте h

проводится с помощью кинетического уравнения

∂fd
∂t

+
∂fd
∂a

da

dt
+
∂fd
∂h

dh

dt
+
∂fd
∂v

dv

dt
= 0, (3)

da

dt
=
αH2OmH2Ov

th
H2O

(
nH2O − nS

H2O

)

4ρd
, (4)

dv

dt
= (mg − Ff + f)

1

m
= g − Ff

m
+
f

m
, (5)

Ff = πρCSa
2Fdv, (6)

f = u
dm

dt
, (7)

dh

dt
= −v, (8)

где αH2O — коэффициент аккомодации молекул

воды при столкновении с пылевой частицей (обыч-
но в сильно пересыщенных парах αH2O ∼ 1), m и
mH2O — массы микрочастицы и молекулы воды со-
ответственно, nH2O и nS

H2O
— фактическая и насы-

щенная концентрации конденсирующихся водяных
паров, ρ и ρd — плотности атмосферного газа и мате-
риала пылевой частицы, vthH2O

и CS — тепловая ско-
рость молекул воды и скорость звука в атмосферном
газе, v — скорость пылевой частицы, u = −v в зоне
конденсации и u = 0 в зоне сублимации, Fd — ко-
эффициент порядка единицы, отражающий влияние
формы частицы, g — ускорение свободного падения.
Второе слагаемое в левой части (3) описывает рост
пылевых частиц в окружающем пересыщенном во-
дяном паре, четвертый член описывает седимента-
цию (подъем) пылевой частицы при взаимодействии
с нейтралами (neutral drag) с учетом слагаемого с
dm/dt в уравнении движения.

Поскольку скорость звука и средняя тепловая
скорость — величины одного порядка, вклад каждо-
го из двух тормозящих факторов (Ff/m и f/m) за-
висит от параметров ионосферы (плотности конден-
сирующихся и/или создающих сопротивление га-
зов). Как было показано в [36], в условиях атмосфе-
ры Марса режим оседания пылевых частиц, несмот-
ря на изотропное распределение углекислого газа,
существенно различен для зон конденсации и суб-
лимации. Действительно, динамика системы «пыле-
вая частица + газ» в зоне конденсации описывается
уравнением

dP

dt
= m

dv

dt
+ v

dm

dt
= mg − Ff ,

из которого следует

m
dv

dt
= −v dm

dt
+mg − Ff = mg − Ff + f,

где dm — масса конденсирующегося газа, P — сум-
марный импульс пылевой частицы и газа. Концен-
трации десублимирующего углекислого газа велики,
а сила вязкого трения в этом случае обусловливает-
ся лишь 5 % примесных газов, поэтому Ff ≪ f и
основным тормозящим фактором оказывается взаи-
модействие пылевой частицы с налипающими на нее
молекулами конденсата. В зоне сублимации член с
f исчезает, так как в этом случае испаряющиеся мо-
лекулы углекислого газа и микрочастица покоятся
друг относительно друга. Физически это означает,
что оторвавшиеся от частицы молекулы испаривше-
гося CO2 тормозятся не за счет ускорения частицы,
а за счет передачи кинетической энергии молекулам
атмосферы. Кроме того, в зоне сублимации уже весь
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газ марсианской атмосферы создает силу вязкого
трения и, таким образом, динамика газа и пылевой
частицы в этом случае описывается уравнением

dP

dt
= m

dv

dt
= mg − Ff .

В случае земной атмосферы плотность кон-
денсирующихся водяных паров ничтожна по
сравнению с плотностью азота и кислорода,
составляющих основную массу атмосферного
газа. Так, концентрация нейтрального газа ат-
мосферы около высот в 80 км примерно равна
nn ≈ 5 · 1014 см−3; давление водяных паров на
этой высоте PH2O ≈ 10−6 Па, что при T ≈ 130 К
дает nH2O ≈ PH2O/kT ≈ 5 · 108 см−3. Поэтому,
во-первых, величина относительной поправки силы
вязкого кнудсеновского трения в зоне конденсации
составляет nH2O/nn ≈ 5 · 108/5 · 1014 = 10−6 ≪ 1.
Во-вторых, на протяжении всего времени седи-
ментации к поверхности Земли основной вклад в
торможение микрочастиц вносит вязкое трение.
Действительно, поскольку в зоне конденсации
u ∼ v, vthH2O

∼ CS , отношение

f/Ff = u(dm/dt)/πρCSa
2Fdv =

= uαH2OmH2Ov
th
H2O

(
nH2O − nS

H2O

)
/ρCSFdv ∼

∼ mH2O(nH2O − nS
H2O)/ρ ∼ ρH2O/ρ≪ 1.

Таким образом, по сравнению с ионосферой Мар-
са, на Земле снижается влияние таких факторов,
как взаимодействие пылевых частиц с налипающи-
ми молекулами водяного конденсата и снижение си-
лы вязкого кнудсеновского трения в области нукле-
ации.

Отметим также, что в мезосфере оказывается
возможным пренебречь коагуляцией пылевых час-
тиц при их столкновениях друг с другом [9]. Харак-
терное время τcoag такого процесса значительно пре-
вышает все остальные значимые характерные вре-
мена:

τcoag ∼ (ndvπa
2)−1 > 106 c.

Кроме того, оказывается возможным пренебречь
броуновским движением частиц. Действительно, ха-
рактерная величина смещения частицы может быть
оценена по формуле

〈
x2
〉

= 2kTBτ =
2kT τ

πρCSa2
,

где B = 1/(πρCSa
2) — подвижность частицы в раз-

реженной газовой среде. При значениях темпера-
туры среды T ∼ 100 К, размера частицы a ∼ 20–
100 нм, времени седиментации τ ∼ 1–10 ч, типичных

для серебристых облаков, диффузионный дрейф
оказывается ∼ 0.01–10 м, что составляет менее 1 %
от высоты падения.

Описание влияния пылевых частиц на динами-
ку заряженной компоненты ионосферы проводится
с помощью системы уравнений, состоящей из че-
тырех уравнений непрерывности [8, 9] и записыва-
ющейся в локальном приближении (использование
локального приближения оправдано, так как в ионо-
сфере Земли перенос пылевых частиц происходит
существенно быстрее, чем их зарядка). Данная си-
стема имеет вид

∂ne

∂t
= qe − αs

recnen
s
i − αc

recnen
c
i + Le

photo − Le
dust , (9)

∂ns
i

∂t
= qe − αs

recnen
s
i − βcn

s
i − Ls

dust , (10)

∂nc
i

∂t
= βcn

s
i − αc

recnen
c
i − Lc

dust , (11)

∂Zd

∂t
= qphoto + νs + νc − νe, (12)

где ne, ns
i , n

c
i — концентрации электронов, первич-

ных и кластерных положительных ионов соответ-
ственно.

Здесь члены Lj
dust (j = e, s, c) описывают реком-

бинацию заряженных частиц ионосферной плазмы
(электронов, первичных и протон-гидратных ионов)
на пылевых частицах с учетом распределения dnd

микрочастиц по размерам,

nd =

∫
fd dv da,

причем

Lj
dust =

∫
νj dnd;

Le
photo учитывает рождение электронов в результате

фотоэффекта,

Le
photo =

∫
qphoto dnd;

слагаемые νe, νs, νc описывают скорости зарядки,
вызванные рекомбинацией электронов и ионов на
поверхности пылевой частицы. Величина βc есть
скорость конверсии первичных ионов в протон-
гидратные. Ионизация пылевой частицы, обуслов-
ленная фотоэффектом, характеризуется скоростью
qphoto и определяется потоком солнечного излучения
F (λ) (см. выше).

Гибель первичных и протон-гидратных ионов и
электронов в процессе зарядки за счет их реком-
бинации на поверхности микрочастиц приводит к
значительному снижению концентрации заряжен-
ной компоненты ионосферы в районе полярных ме-
зосферных облаков [9]. Расчет микроскопических
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токов положительных ионов и электронов окру-
жающей плазмы на пылевые частицы проводит-
ся с помощью зондовой модели (orbit-limited probe
model) [37, 38]. Сечения взаимодействия ионов и
электронов с заряженной частицей в рамках зон-
довой модели определяются из законов сохранения
энергии и момента импульса. Если пылевые части-
цы заряжены отрицательно, то зондовое приближе-
ние приводит к следующим выражениям для скоро-
стей зарядки:

νe ≈ πa2
(

8Te
πme

)1/2
ne exp

{(
eqd
aTe

)}
,

νi ≈ πa2
(

8Ti
πmi

)1/2
ni

(
1 − eqd

aTi

)
.

Для положительно заряженных пылевых частиц
выражения для νe, νi принимают вид

νe ≈ πa2
(

8Te
πme

)1/2
ne

(
1 +

eqd
aTe

)
,

νi ≈ πa2
(

8Ti
πmi

)1/2
ni exp

{(
− eqd
aTi

)}
,

где Te и Ti — температуры электронов и ионов,mκ —
масса частицы сорта κ.

Уравнения модели выписаны в рамках одномер-
ного приближения (пространственная координата —
высота частицы h). Оправданность такого прибли-
жения связана с тем, что вертикальный размер ме-
зосферных облаков (∼ 1 км) значительно меньше
горизонтального (∼ 10–100 км), а горизонтальные
скорости переноса пылевых частиц меньше или по-
рядка вертикальной скорости переноса, поэтому по-
лагаем, что на рассматриваемых временах (часы,
см. [8,9]) горизонтальным смещением частиц можно
пренебречь.

Согласно расчетам в рамках приведенной здесь
модели характерные размеры пылевых частиц ме-
зосферных облаков составляют a ≃ 200–250 нм. Со-
ответствующие заряды микрочастиц оказываются
qd ∼ 50e при наличии фотоэффекта и qd ∼ −10e

в случае его отсутствия [9]. Отметим, что наличие
у частицы заряда |qd| ∼ 10e приводит к заметному
возмущению заряженной компоненты ионосферной
плазмы, поскольку суммарный заряд пылевых час-
тиц становится сопоставимым с равновесными сум-
марными зарядами электронов и ионов.

Вычисленные параметры пылевых частиц, сов-
падая по порядку с экспериментальными данными,
все же несколько превышают характерные наблю-
даемые значения (a ≃ 100 нм и qd ≃ −2e для ноч-
ного случая, см. [8, 21]). Данный факт может быть

связан с процессами, не учтенными в расчетах на ос-
нове описанной выше модели. Среди таких процес-
сов важной представляется неустойчивость Рэлея –
Тейлора [39], развитие которой должно происходить
естественным образом на границе раздела в системе
«газ + пыль», находящейся в поле силы тяжести,
в ситуации, когда верхнее полупространство занято
пылью и газом, а нижнее — только газом [28,40]. Пы-
левые облака, как это следует из наблюдений, име-
ют резкую нижнюю границу, ниже которой концен-
трация пылевых частиц оказывается ничтожной по
сравнению с концентрацией частиц в облаках. Ме-
ханизмы образования подобной резкой границы свя-
заны с плазменно-пылевыми и некоторыми другими
физическими процессами, в частности, с наличием в
ионосфере воздушных потоков, движущихся со ско-
ростью vwind & 0.1 см/с, а также с ограниченностью
ресурсов водяных паров (см. [8–10]). Вообще гово-
ря, решения в рамках гидродинамического подхода
при описании плазменно-пылевых систем, имеющие
резкие границы, достаточно типичны (см., напри-
мер, [41]).

Динамика границы системы газа и пыли, не огра-
ниченной в горизонтальном направлении, в этом
случае описывается системой уравнений Эйлера и
непрерывности, линеаризация которой при исследо-
вании устойчивости стационарного решения приво-
дит к дисперсионному уравнению

γ̃3 + γ̃2
[
α

(
1 +

ndm

2ρ

)
+

|k|g
α

]
+

+ γ̃|k|g − ndm|k|gα
2ρ

= 0. (13)

Здесь |k| — волновое число, γ̃ — инкремент неустой-
чивости, nd — концентрация пылевых частиц,

α = 2

√
2

π

GnH2OT

ρdvthH2O
a
,

где G — коэффициент порядка единицы, определяе-
мый особенностями взаимодействия нейтралов с по-
верхностью частицы. Так, например, G = 1 в слу-
чае полного поглощения или зеркального отраже-
ния нейтралов от поверхности частицы при столк-
новении и G = 1 + π/8 в случае полной аккомо-
дации [15]. Дисперсионное уравнение (13) получе-
но при условии достаточной малости электрических
полей и справедливо, в том числе, при |E| ∼ 1 B/м,
что, как можно ожидать [8], выполняется в условиях
земной ионосферы.
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4. РЕЗУЛЬТАТЫ

Система уравнений (3)–(12) позволяет опреде-
лить высотное распределение частиц, составляющих
серебристые облака. На рис. 2 представлена иллю-
страция такого распределения. Начальный размер
пылевых частиц облака равен 10 нм. Попадая в зону
конденсации, пылевые частицы начинают увеличи-
ваться в размерах за счет десублимации паров H2O.
Верхние слои, находящиеся изначально на грани-
це раздела зон с пересыщенными и ненасыщенны-
ми парами, эволюционируют медленнее слоев, из-
начально располагавшихся непосредственно в зоне
конденсации. По наступлении определенного момен-
та времени частицы достигают характерных раз-
меров ≃ 0.2–0.3 мкм. Характерное время седимен-
тации пылевого облака по порядку составляет ча-
сы/десятки часов.

Как было отмечено выше, результаты, полу-
ченные согласно (3)–(12), превышают наблюдаемые
данные примерно в 2–3 раза, в связи с чем необхо-
димо отдельно учитывать факторы, не рассматри-
ваемые в системе (3)–(12). В частности, одним из
таких факторов является развитие на нижней гра-
нице облака неустойчивости Рэлея – Тейлора. Как
показывает численный анализ, дисперсионное урав-
нение (13) при значениях температуры и концентра-
ции нейтралов, типичных для ионосферы, имеет три
действительных корня, два из которых являются от-
рицательными, один — положительным. Для раз-
вития неустойчивости интерес представляет поло-
жительный корень, соответствующий нарастающей
моде.

На рис. 3 представлена зависимость γ̃(k) для
разных значений размеров и концентраций пыле-
вых частиц. Параметры ионосферы соответству-
ют высоте h = 85 км, для которой T = 129.5 К,
ρ = 8.22 · 10−6 кг/м3. Величина γ̃(k), как это видно
из рисунка, растет вместе с ростом пылевых пара-
метров. Кроме того, видно, что асимптотически γ̃(k)

быстро принимает стационарное значение γ, которое
определяет характерное время развития неустойчи-
вости, по порядку совпадающее c величиной γ−1. За-
метим также, что γ ∼ nd и γ ∼ a2.

Итак, инкремент неустойчивости γ̃, начиная с
некоторого значения |k|, достигает максимума γ. На
рис. 4 приведены высотные профили зависимости
максимального инкремента γ для различных кон-
центраций и размеров пылевых частиц. Величина γ
растет вместе с ростом пылевых параметров и, та-
ким образом, должна ограничивать сверху размер
микрочастицы пылевого облака.

Рис. 2. Временная зависимость высотного распределе-

ния пылевых частиц в полярных мезосферных облаках,

формирующихся вследствие седиментации пылевого обла-

ка зародышей, первоначально составляющего модельный

профиль концентраций с начальным размером пылевых

частиц 10 нм. Попадая в зону конденсации, пылевые час-

тицы начинают увеличиваться в размерах за счет десуб-

лимации паров H2O, образуя на высотах около 80 км слой

частиц с характерным размером ≃ 0.2–0.3 мкм. Числа над

кривыми обозначают размеры частиц в микрометрах

На рис. 5 представлены графики зависимости ха-
рактерного времени развития неустойчивости Рэ-
лея – Тейлора τ = γ−1 от размера пылевой частицы
облака в сравнении с характерным временем седи-
ментации для высот 80, 85, 90 и 95 км. Типичные
значения параметров атмосферы на этих высотах
равны соответственно (см. [42]):

при h = 80 км — T = 141.3 К, ρ = 1.85 · 10−5 кг/м3;
при h = 85 км — T = 129.5 К, ρ = 8.22 · 10−6 кг/м3;
при h = 90 км — T = 130.0 К, ρ = 3.42 · 10−6 кг/м3;
при h = 95 км — T = 143.2 К, ρ = 1.41 · 10−6 кг/м3.

На рис. 5 видно, что время седиментации не пре-
восходит величину τ = γ−1 лишь при достаточно
малых размерах пылевых частиц. Так, даже при
небольших концентрациях nd = 10 см−3 время седи-
ментации сравнивается с τ = γ−1 уже при a 6 150

нм, ограничивая тем самым размер микрочасти-
цы облака, так как при больших размерах процесс
разрушения слоистой структуры за счет развития
неустойчивости оказывается эффективнее ее фор-
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Рис. 3. Зависимости инкремента развития неустойчивости Рэлея – Тейлора γ̃ (тонкие линии) и величины γ̃−1 (жирные ли-

нии) от волнового числа |k| для h = 85 км. Сплошные кривые соответствуют nd = 10 см−3, штриховые — nd = 100 см−3,

штрихпунктирные — nd = 1000 см−3. Панель (a) соответствует размеру пылевых частиц a = 20 нм, (b) — размеру пыле-

вых частиц a = 100 нм

Рис. 4. Зависимости максимального инкремента развития неустойчивости Рэлея – Тейлора γ от высоты h для концентра-

ций пылевых частиц nd = 10 см−3 (сплошные кривые), nd = 100 см−3 (штриховые кривые), nd = 1000 см−3 (штрихпунк-

тирные кривые). Панель (a) соответствует размеру пылевых частиц a = 100 нм, (b) — размеру пылевых частиц a = 500 нм

мирования за счет конденсации водяных паров. Для
типичных ионосферных значений nd = 100 см−3

верхняя граница a оказывается еще меньшей.
Заметим, что для данной работы важен не сам

факт разрушения облака, а то, что в случае раз-
вития неустойчивости Рэлея – Тейлора это разру-

шение происходит по достижении микрочастица-
ми облака некоторого порогового размера. Дей-
ствие неустойчивости, таким образом, обосновыва-
ет принципиальную невозможность существования
облаков крупных частиц, что соответствует данным
наблюдений.
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Рис. 5. Зависимости характерного времени развития неустойчивости Рэлея –Тейлора и времени седиментации пылевых

частиц от их размеров. Представлены результаты вычислений для высот 80 (a), 85 (b), 90 (c), 95 (d) км . Тонкие сплошные

кривые соответствуют концентрациям пылевых частиц nd = 10 см−3, штриховые — nd = 100 см−3, штрихпунктирные —

nd = 1000 см−3. Зависимости времени седиментации пылевых частиц представлены жирными сплошными линиями

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Итак, приведены уравнения модели, описы-
вающей самосогласованным образом плазменно-
пылевые структуры в ионосфере Земли. Показано,
что, в отличие от ионосферы Марса, на Земле
снижается влияние таких факторов, как тормо-
жение пылевых частиц за счет налипания на них
молекул конденсата (аналог реактивной силы) и
снижение значения силы вязкого кнудсеновского
трения в зоне конденсации. В то же время динамика

заряженной компоненты ионосферы на Земле ока-
зывается более сложной, чем на Марсе.

На основе приведенных уравнений показано, что
характерный размер частиц облака, предсказыва-
емый моделью, превышает наблюдаемые значения
примерно в 2–3 раза. Оказывается, что важным
фактором, влияющим на формирование плазменно-
пылевых облаков, который должен быть учтен,
является неустойчивость Рэлея – Тейлора, приводя-
щая к тому, что плазменно-пылевые облака могут
существовать лишь при достаточно малых значени-
ях размеров составляющих их пылевых частиц.
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Представлены результаты спектроскопического исследования плазмы, создаваемой барьерным разрядом

в неоне низкого давления, отражающие эволюцию механизмов заселения возбужденных уровней атома

Ne∗ и иона Ne+∗ в зависимости от времени наблюдения по отношению к началу разряда. Анализ спектра

излучения, соотнесенный с измерениями временных зависимостей интенсивностей спектральных линий,

позволяет указать четыре стадии эволюции спектра: прямое заселение электронным ударом в активной

стадии (разряде), сменяющееся ступенчатым по его окончании с переходом, по мере релаксации тем-

пературы электронов, к рекомбинационному послесвечению. Последнее в зависимости от давления газа

и начальной плотности электронов также может содержать две стадии — начальную, с преобладанием

механизма ударно-радиационной рекомбинации ионов Ne++ и Ne+ с электронами как источника засе-

ления всех наблюдаемых в эксперименте возбужденных уровней иона Ne+∗ и атома неона, и конечную,

излучение в которой связано с заселением ограниченной группы уровней вследствие диссоциативной

рекомбинации молекулярных ионов Ne+2 с электронами. Основное внимание в работе уделено кинетике

населенностей уровней конфигураций 2p53p и 2p54p атома неона.

DOI: 10.31857/S004445102409013X

1. ВВЕДЕНИЕ

Настоящая работа является продолжением серии
экспериментов [1–3] по использованию диэлектри-
ческого барьерного разряда (DBD) низкого давле-
ния как источника плазмы для исследования эле-
ментарных процессов. В отличие от традиционно-
го DBD, различные варианты которого успешно ис-
пользуются в последние десятилетия в множестве
приложений, таких, например, как создание актив-
ных сред квантовых генераторов [4] или эффектив-
ных источников эксимерного излучения [5], мы ис-
пользуем периодический низкочастотный разряд, в
котором длительность послесвечения многократно
превышает время стадии создания плазмы, что поз-
воляет исследовать механизмы электрон-ионной ре-
комбинации. В излучении такой плазмы впервые в
практике эксперимента было обнаружено послесве-
чение [1], связанное с двукратно заряженными иона-
ми, рекомбинация которых с электронами радикаль-

* E-mail: v.a.ivanov@spbu.ru

но меняет спектр плазмы в ближнем ультрафиоле-
те [1, 3] и позволяет по интенсивностям ионных ли-
ний оценить константу скорости процесса [6]. Задача
данной работы заключалась в выяснении на основе
анализа спектров и временных зависимостей интен-
сивностей спектральных линий механизмов заселе-
ния возбужденных уровней атома неона как в раз-
ряде, так и в стадии распада плазмы.

2. ПОСТАНОВКА И РЕЗУЛЬТАТЫ
ЭКСПЕРИМЕНТА

Использованный в работе способ создания плаз-
мы подробно описан в [1], так что ниже мы оста-
новимся только на тех его особенностях, которые
важны для данной работы. Как и в [1–3, 6], мы ис-
пользовали цилиндрическую разрядную трубку до-
статочно большого диаметра (рис. 1), чтобы амби-
полярная диффузия не была основным механизмом
распада плазмы, по крайней мере в его начальной
фазе. В схеме разряда рис. 1 энергия, запасенная
в трансформаторе при открытом транзисторе, так
передается во вторичную обмотку по окончании им-
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Рис. 1. а — Схема совмещения барьерного и импульсного высокочастотного разрядов (RF) в стеклянной трубке диамет-

ром 4 см. D — диафрагма диаметром 5 мм, W — кварцевые окна. b — Расположение электродов DBD на поверхности

разрядной трубки

пульса Tp на его базе, что напряжение на электродах
представляет собой две полуволны разной полярно-
сти при несколько отличающихся (это отличие за-
висит от условий эксперимента) амплитуде и дли-
тельности. Давление неона P = 0.4 − 1.7 Торр. При
таких давлениях использование барьерного разряда
по сравнению с импульсным разрядом между внут-
ренними электродами обладает тем преимуществом,
что избавляет от проблемы загрязнения газа трудно
устранимым распылением электродов (в основном
катода). К тому же разряд используемой конфигу-
рации создает практически однородное плазменное
образование как по продольной координате — ни-
тевидный (стримерный) характер пробоя проявля-
ется, как показывает практика эксперимента, при
давлениях газа P ≥ 15 Торр, — так и по радиусу [2].

Частота разряда устанавливалась равной 80 или
500 Гц в зависимости от исследуемой стадии.

Световые потоки регистрировались методом
многоканального счета фотонов с временной шири-
ной канала от 40 нс. Для получения информации
о конкуренции рекомбинационных процессов с
участием атомных и молекулярных ионов осу-
ществлялся импульсный «подогрев» электронов
распадающейся плазмы. В отличие от подобного
эксперимента при значительно более высоком дав-
лении газа [7], в данном эксперименте в условиях
сравнительно медленной релаксации температуры
электронов Te вследствие упругих столкновений
с атомами оказалось целесообразнее обратиться к

технике высокочастотного нагрева: в послесвечении
на время δt ≈ 1 мкс на катушку индуктивности,
намотанную поверх электродов DBD, подавалось
высокочастотное напряжение. Выбор указанной
длительности δt, много меньшей характерного
времени установления температуры τTe

, удобен
тем, что позволяет быстро нагреть электроны и
наблюдать возвращение интенсивностей линий ато-
ма неона к своим начальным значениям, оценивая
тем самым характерное время «остывания» элек-
тронов. По остроте реакции интенсивностей линий
J(Te) на изменение температуры электронов можно
было судить о механизме заселения возбужденных
уровней: для ударно-радиационной рекомбинации
J(Te) ∝ T

−9/2
e [8], тогда как поток диссоциативной

рекомбинации следует значительно более слабой
зависимости, близкой к T−k

e с коэффициентом k

в пределах от 3/2 до 1/2 для разных ионов [9].
По результатам такого эксперимента можно также
оценивать плотность электронов [e], анализируя
отклик населенности атомов неона в резонансных
состояниях Ne(3s(3P1)(t) на изменение Te [1]. Ве-
личина [e] в начальной стадии распада плазмы
составляла приблизительно 1011 см−3.

При записи спектров, помимо числа периодов
Np (т. е. времени регистрации), задавались скорость
сканирования, число точек по спектру, а также про-
межутки времени (∆t) стробирования сигнала фо-
тоэлектронного умножителя.
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Рис. 2. Интенсивности спектральных линий в разряде и

раннем послесвечении (a) и в рекомбинационной стадии

(b). 1 — 724.5 нм (верхний уровень 2p10), 2 — 585.2 нм

(2p1), 3 — 576.4 нм (переход 4d → 3p), 4 — ионная ли-

ния 439.2 нм. t = 0 — начало разряда. Давление неона

1.7 Торр

Характерные временные зависимости интенсив-
ностей спектральных линий в разряде и послесвече-
нии показаны на рис. 2. Отрезки линий со стрелка-
ми указывают положение и длительности интерва-
лов стробирования (∆t) при записи спектров. Уров-
ни конфигурации 2p53p указаны в обозначениях Па-
шена. Данные рис. 2 получены при разных Np и по-
этому не допускают сравнения абсолютных величин
интенсивностей. Такое сравнение для линий перехо-
дов 3p → 3s можно провести по записям спектров
излучения разряда и послесвечения, показанных на

рис. 3 и 4. Видно, что со временем происходит ради-
кальное изменение относительных интенсивностей
некоторых линий неона. Заметим, что весь интер-
вал времени рис. 2 a, как будет видно, меньше харак-
терного времени tTe

релаксации температуры элек-
тронов за счет упругих столкновений с атомами,
так что в течение первых 30 мкс свечение плазмы в
атомном спектре связано с возбуждением электрон-
ным ударом. Поведение ионных линий (мы показа-
ли его на примере линии 439.2 нм, переход 4f → 3d,
для полноты картины излучения барьерного разря-
да) существенно иное.

На высокую степень чистоты газа в эксперимен-
те указывает малая интенсивность линии водорода
Hα, положение которой отмечено на рис. 3 а. Как
следует из данных рис. 2 b, рекомбинационное засе-
ление возбужденных уровней атома неона начина-
ется при временах t ≥ 100 мкс и сопровождается
также заметным изменением со временем спектра
послесвечения (рис. 4). На рис. 2 b показана реакция
спектральных линий атома неона на нагрев электро-
нов импульсами ВЧ-поля. Скорость релаксации ин-
тенсивностей позволяет оценить характерное время
«остывания» электронов в этой стадии послесвече-
ния: tTe

≈ 50 мкс.

3. ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

3.1. Возбуждение электронами

Различие спектров на рис. 3 в отношении наи-
более показательных в плане наблюдаемых изме-
нений относительных интенсивностей линий объяс-
ним, обращаясь к результатам исследований процес-
сов прямого и ступенчатого заселения 3p-уровней
атома неона. Во-первых, укажем на отношение
J640.2/J585.2. В таблице размещены представленные
в [10] данные об отношениях сечений прямого воз-
буждения линий неона и сечений прямого возбуж-
дения уровней 2p53p [11] к соответствующим вели-
чинам для линии 585.2 нм (верхний уровень 2p1) при
энергии электронов 30 эВ. Эти данные предсказыва-
ют максимальную яркость линии 585.2 нм в случае
прямого возбуждения уровней из основного состоя-
ния атома неона 1S0, что согласуется с отношения-
ми интенсивностей линий в спектре при интервале
стробирования ∆t1 (пересчитаны в соответствии с
зависимостью чувствительности схемы регистрации
S(λ) от длины волны и коэффициентами ветвления
вероятностей переходов). Аналогичные изменения в
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Рис. 3. Спектры излучения разряда (a) и ранней ста-

дии послесвечения (b). Интервалы стробирования ∆t1 (a)

и ∆t2 (b). Выделены линии, показанные на рис. 2 или

упомянутые в тексте. Нα на рис. a — положение линии

водородаHα

спектре наблюдали авторы [12] при исследовании
механизма пробоя в длинной разрядной трубке, на-
полненной неоном при давлении PNe ≈ 1 Торр.

Что касается ступенчатого возбуждения, то,
согласно [13, 14], отношение сечений возбуждения
уровней 2p1 и 2p9 (верхний уровень линии 640.2 нм)
с наиболее населенного уровня 1s5 конфигурации
2p53s1s5 → 2p9 и 1s5 → 2p1 (оптически за-
прещенный переход) более 10. Эксперимент пока-
зывает близкое к отношению сечений отношение
J640.2/J585.2 в спектре рис. 3 b (коэффициенты ветв-
ления вероятностей переходов для уровней 2p9 (= 1)

и 2p1 (≈ 0.98) близки).

Не менее значимо для прояснения механизма
возбуждения также и отношение потоков ступен-
чатого и прямого возбуждения отдельных уровней.
Как видно из данных рис. 2, по окончании второй
полуволны разряда интенсивность J585.2 уменьша-
ется на порядок величины, в то время как J724.5
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Рис. 4. Спектры рекомбинационной стадии послесвечения.

Интервалы стробирования ∆t3 (a) и ∆t4 (b)

(верхний уровень 2p10) претерпевает лишь незна-
чительные изменения. Такое различие в поведении
линий 585.2 и 752.4 нм согласуется с наблюдения-
ми [15], по которым заселение уровня 2p1 в раз-
рядах обычно более чем на 90 % обусловлено пря-
мым возбуждением. Авторы [15] связывают эффект
с различием сечений возбуждения вследствие за-
прета оптических переходов в наиболее населенные
метастабильные состояния 3P0 (уровень 1s3) и 3P2

(уровень 1s5).

Важно подчеркнуть, что смена режима возбуж-
дения как атомных, так и ионных уровней после
второй полуволны разряда происходит за время δt

менее 0.5 мкс. Скорость релаксации населенности
возбужденного уровня при условии, что его соб-
ственное радиационное время (например, для 2p1 —
1.7 ·10−8 с [16]) мало по сравнению с наблюдаемыми
изменениями, определяется параметрами источни-
ка, т. е. в данном случае скоростью релаксации тем-
пературы электронов Te(t) и сопутствующим умень-
шением потока FD(Te) прямого заселения. Нетруд-
но показать, что баланс температуры электронов в

10 ЖЭТФ, вып. 3 (9)
437



В. А. Иванов, Ю. Э. Скобло ЖЭТФ, том 166, вып. 3 (9), 2024

0

1000

2000

3000

4000

5000

4
-
3
3
4
.5

4

1
-
3
3
1
.9

7

7
-
3
3
8
.8

4

3
p

1
0
 -

 3
5
1
.0

7

3
5

0
.1

2

9
,1

0
,1

13
p

9
 -

 3
4
7
.2

6

3
4

5
.4

2

3
4

4
.7

7

3
4

1
.8

8
-
3
3
9
.2

8

6
-
3
3
7
.8

2

3
3

7
.0

5
-
3
3
5
.5

3
p

1
-
3
5
2
.0

5

3
-
3
3
3
.4

8

2
-
3
3
2
.3

7

a.

335 340 345 350

N
u
m

b
e
r 

o
f 

c
o
u
n
ts

O��nm

0

500

1000

1500

2000

2500

3000

3500 b.

3
p

1
-3

5
2

.0
5

1
1

-3
4

8
.1

9

6
-3

3
7

.8
23

3
7

.0

3
4

4
.7

7

3
4

1
.8

5
-3

3
5

.5

4
-3

3
4

.5
4

3
-3

3
3

.4
8

3
p

1
0
 -

 3
5

1
.0

7

3
p

9
 -

 3
4

7
.2

6

N
u

m
b

e
r 

o
f 

c
o

u
n

ts

335 340 345 350

7
-3

3
8

.8
4

8
-3

3
9

.2
8

O��nm

Рис. 5. Спектры прямого возбуждения (а, ∆t1) и реком-

бинации (b, ∆t3) в области ближнего ультрафиолета. Дав-

ление неона 0.4 Торр. Длинам волн ионных линий предше-

ствуют числа от 1 до 11 (например, 3-333.48 нм)

разряде и непосредственно по окончании разряда
обусловлен потерей энергии при неупругих столк-
новениях электронов с атомами неона, тогда как
упругие столкновения, обращения к которым доста-
точно для объяснения явлений в рекомбинационном
послесвечении, играют незначительную роль. Для
этого сравним энергию, затраченную за время td
разряда (несколько мкс) на ионизацию [e]eVi (для
неона eVi = 21.56 эВ) и возбуждение атомов в ме-
тастабильных 1s3, 1s5 и резонансных 1s2, 1s4 со-
стояниях с суммарной плотностью, близкой к [e],
и энергией около 16.5 эВ, с потерей энергии элек-
тронами при упругих столкновениях за это же вре-
мя δE ≈ [e]me/MNeνeaTetd, где νea = [Ne]νeσe —
частота столкновений электронов с атомами неона.
Поскольку транспортное сечение электрона невели-
ко (σe ≈ 2 · 10−16 см2) и слабо зависит от энер-
гии [17], такая оценка для плотности атомов неона
[Ne]≈ 5.5 · 10−16 см−3 при температуре Te несколь-

ко эВ относит на счет упругих столкновений не бо-
лее 1/20 доли потери энергии. Таким образом, ори-
ентируясь на tTe

≈ 50 с в позднем послесвечении
при давлении 1.7 Торр, оцениваем характерное вре-
мя релаксации энергии электронов непосредствен-
но по окончании разряда как tTe

≈ 2.5 мкс, что на
качественном уровне (учитывая близкий к экспо-
ненциальному характер зависимости потока прямо-
го возбуждения от температуры электронов при по-
роге Eth ≈ 18 эВ) объясняет крутизну начального
уменьшения интенсивности J585.2(t) и других линий
на рис. 2 a.

Заметим, что при обсуждении зависимостей ско-
ростей рассматриваемых процессов от температу-
ры электронов мы обращаемся только к их каче-
ственному характеру. Вычисление Te(t) (в идеале —
функции распределения электронов по энергии) в
плазме, создаваемой барьерным разрядом, — непро-
стая задача, требующая, в частности, учета электри-
ческого поля, создаваемого зарядами на внутрен-
них поверхностях диэлектрических стенок разряд-
ной трубки вблизи электродов. На этом уровне ана-
лиза можем лишь предположить, что, вследствие
радиальной симметрии свечения плазмы по оконча-
нии стадии ее создания (две полуволны тока раз-
ряда разной полярности длительностью несколько
мкс) [2], их влияние невелико.

Мы провели аналогичные измерения в области
ближнего ультрафиолета (рис. 5). Видно, что обыч-
но формируемый исключительно линиями перехо-
дов 4p→ 3s атома неона спектр используемого барь-
ерного разряда в этой области длин волн содер-
жит яркие ионные линии. Как и можно было ожи-
дать, переход из области прямого возбуждения 4p-
уровней к ступенчатому сопровождался характер-
ным для красно-желтой области спектра изменени-
ем относительных интенсивностей линий в перехо-
дах с уровней 3p1, 3p9 и 3p10 (обозначения по Па-
шену). Поэтому в данном случае мы ограничились
сопоставлением потоков возбуждения при временах
∆t1 и ∆t3.

3.2. Стадия рекомбинационного заселения

Рекомбинационные механизмы заселения воз-
бужденных уровней атомов инертных газов хорошо
изучены в многочисленных исследованиях (основ-
ные перечислены в обзоре [9]), в том числе в после-
свечении барьерного разряда [18]. На их основе мож-
но интерпретировать различие спектров на рис. 4 a и
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Таблица. Интенсивности Jλ-линий в спектре рис. 3, отнесенные к интенсивности линии 582.5 нм и отношения

соответствующих сечений прямого возбуждения σd [10, 11] при энергии электрона 30 эВ и сечений ступенчатого

возбуждения [13, 14] из метастабильного состояния 2p53s(3P2) (уровень 1s5 в обозначениях Пашена)

λ, нм Jλ, ∆t1 σd [10, 11] Jλ, ∆t2 σstep

585.2 (2p1) 1 1 1 1

640.2 (2p9) 0.46 0.4, 0.5 6.2 > 10 [13]

724.5 (2p10) 0.37 0.1, 0.3 7 > 10 [14]

рис. 4 b, из данных которого видно, что к началу ин-
тервала времени ∆t4 интенсивности линий, связан-
ных с ударно-радиационной рекомбинацией ионов
Ne+ с электронами, на что указывает сильная за-
висимость интенсивности от Te (рис. 2 b) (показана
на примере 576.4 нм, верхний уровень принадлежит
конфигурации 2p54d):

Ne+ + e+ e→ Ne∗ + e, (1)

настолько уменьшаются по сравнению с линиями
переходов 3p→ 3s, что в спектре плазмы они стано-
вятся едва различимыми на фоне переходов с уров-
ней конфигурации 2p53p. И в то же время относи-
тельные интенсивности линий переходов 3p → 3s в
стадии позднего послесвечения (∆t4) коррелируют
с характерным для диссоциативной рекомбинации
молекулярных ионов распределением населенностей
3p-уровней атома неона [9]:

Ne+2 + e→ Ne∗ + Ne. (2)

Отметим, что более быстрое угасание в послесвече-
нии линий, появляющихся вследствие (1), несмотря
на его несопоставимо малую скорость по сравнению
с (2), связано не только с различием зависимостей
числа актов (1) и (2) от плотности электронов, но и
с особенностями ионного состава плазмы [3], разви-
вающегося с начальным условием

[Ne+2 ]/[Ne+] ≪ 1

и увеличением со временем относительной плот-
ности молекулярных ионов за счет конверсии при
тройных столкновениях

Ne+ + Ne + Ne → Ne+2 + Ne. (3)

Процессы (1), (2) формируют также и рекомбинаци-
онный спектр переходов 4p → 3s, с тем лишь отли-
чием от уровней 3p, что со временем вместе с ли-
ниями, переносящими поток ударно-радиационной
рекомбинации (отчетливо видно на примере линии

576.4 нм, рис. 4), быстрее угасают и линии, излучае-
мые тремя верхними уровнями конфигурации 2p54p.
Это обусловлено спецификой процесса диссоциатив-
ной рекомбинации в неоне [18], для которого указан-
ные уровни, расположенные в шкале энергии выше
основного колебательного уровня v иона Ne+2 (v = 0),
оказываются в послесвечении недоступны и засе-
ляются в основном благодаря процессу (1). В этом
состоит единственное принципиальное различие ха-
рактеров заселения уровней 3p и 4p атома неона в
распадающейся плазме.

В заключение несколько слов о ионном спектре.
На рис. 5 мы впервые представляем данные, допус-
кающие сопоставление ионного спектра, возбуждае-
мого ударно-радиационной рекомбинацией двукрат-
но заряженного иона

Ne++ + e + e→ Ne+∗ + e, (4)

с хорошо изученным во множестве экспериментов
спектром возбуждения электронным ударом. В та-
ких экспериментах (в качестве источника возбужде-
ния традиционно используется разряд с полым като-
дом [19]) идентифицированы около 2000 линий пере-
ходов из возбужденных состояний с главным кван-
товым числом вплоть до n = 8 [16]. В экспериментах
с барьерным разрядом низкого давления в стадии
распада плазмы мы наблюдали линии переходов из
состояний с энергией возбуждения от 30.5 эВ вплоть
до уровней конфигурации 2s22p44f c энергией воз-
буждения около 37.5 эВ. Наибольший интерес, на
наш взгляд, представляет исследование рекомбина-
ционного механизма заселения ионных уровней. Это
и объясняет выбор пониженного до 0.4 Торр давле-
ния для анализа спектра в коротковолновой обла-
сти: согласно [20, 21] в неоновой плазме существует
эффективный механизм преобразования ионов

Ne++ + Ne → Ne+ + Ne+, (5)

подавление которого заметно уменьшает разруше-
ние ионов Ne++ за время перехода ∆t1–∆t3.
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Характер изменения относительных интенсив-
ностей некоторых ионных линий с переходом от
∆t1 к ∆t3 заметно отличается от наблюдаемого в
атомном спектре. Например, соседствующие в спек-
тре рис. 5 a линии 332.7 (наиболее яркая по NIST
[16], 31.51 эВ) и 333.48 (30.88 эВ) изменяются много-
кратно, причем в разные стороны; из тройки близ-
ких по яркости [16] линий 9, 10, 11 (347.95, 348.07
и 348.19 нм) в рекомбинационной стадии заметна
лишь одна — 348.19 нм. Еще более впечатляющее
поведение демонстрирует линия 439.2 нм (переход
4f → 3d) — в рекомбинационном максимуме ее ин-
тенсивность близка к интенсивности в разряде, то-
гда как в атомном спектре это различие составля-
ет не менее порядка величины. Интерпретация этих
явлений требует существенного расширения экспе-
риментального материала.

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В области длин волн 310–730 нм исследован спек-
тральный состав и временные характеристики излу-
чения в атомном спектре низкочастотного импульс-
ного барьерного разряда в неоне низкого давления.
Сопоставление результатов эксперимента с литера-
турными данными о механизмах образования воз-
бужденных атомов указывает на их отчетливое раз-
деление в зависимости от времени наблюдения по
отношению к началу разряда. На смену прямому и
ступенчатому возбуждению электронным ударом с
преобладанием неупругих столкновений в балансе
энергии электронов в активной стадии (разряде) и
раннем послесвечении приходит рекомбинационное
заселение, сопровождающееся образованием харак-
терного максимума населенностей всех возбужден-
ных состояний с преимущественной ролью процес-
са ударно-радиационной рекомбинации ионов Ne+.
Анализ эволюции спектра и хода J(t) вместе с на-
блюдением реакции интенсивностей линий на им-
пульсный «подогрев» электронов высокочастотным
полем приводит к выводу, что в конечной стадии
распада плазмы излучение связано в основном с
механизмом диссоциативной рекомбинации молеку-
лярных ионов Ne+2 с электронами с формировани-
ем характерного для этого процесса распределения
населенностей по ограниченному набору возбужден-
ных уровней атома неона. Приведенные фрагмен-
ты ионного спектра, заметно обогащающие область
переходов 4p → 3s, указывают на перспективность
барьерного разряда использованной конфигурации
для изучения роли двукратно заряженных ионов в
формировании оптических свойств распадающейся
плазмы.
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