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Мы изучаем классическую многокомпонентную неупорядоченную 3D 
спиновую систему с учетом температуры среды в рамках модели ближайших со-
седей. Последнее позволяет 3D задачу с кубической решеткой свести к 1D задаче 
спинового стекла Гейзенберга со случайным окружением. Используя уравнения 
движения Гамильтона, получено рекуррентное уравнение, связывающее три 
спина в последовательных узлах 1D решетки с учетом влияния случайного окру-
жения. Это уравнение, вместе с соответствующими условиями локального мини-
мума энергии в узлах, позволяет узел за узлом построить устойчивые спин-
цепочки и, соответственно, вычислить все параметры статистического ансамбля 
(СА) из первых принципов классической механики (ППКМ) без использования 
каких-либо дополнительных предположений, в частности, основной аксиомы 
статистической механики – равновероятности статистических состояний. На 
примере 1D модели спинового стекла Гейзенберга детально изучены особенно-
сти нового подхода и построена статистическая механика системы без использо-
вания стандартного представления для статистической суммы (СС), 
построенного в рамках гипотезы Гиббса. 

1. Введение 

Статистическая механика (СМ), несомненно, является одной из наиболее 

изученных и успешно используемых областей современной физики. Тем не ме-

нее, ее основные постулаты и основанные на них концепции остаются предметом 

постоянных дискуссий спустя много лет после ее основания (см., например, [1]). 

Чтобы прояснить ряд фундаментальных аксиом и понятий статистической фи-

зики необходимо провести сравнительный анализ результатов точно решаемой 

модели статистической физики в рамках стандартного представления СС с ре-

зультатами, полученными из первых принципов классической механики. Напом-

ним, что широкий класс явлений в физике, химии, материаловедении, биологии, 

экологических и социальных структурах, науке нано масштабных структур, 
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нейронной сети, эволюции, организационной динамике, комплексной оптимиза-

ции, гуманных логических системах и т. д., математически хорошо описывается 

с помощью моделей спиновых стекол [2–11]. Как было показано в работах  

[12–15], проблема спиновых стекол, даже в случае термодинамического равнове-

сия, часто является NP-сложной задачей, которая связана с расходимостью в си-

муляциях Монте-Карло [16]. В последнее время в статистической физике 

происходит быстрый рост числа работ по методам комбинаторной оптимизации  

[17–19]. В частности, ряд неупорядоченных статистических систем был сформу-

лирован как комбинаторные задачи, для которых доступны быстрые алгоритмы 

[20–21]. Отметим, что комбинаторные методы и соответствующие алгоритмы ча-

сто используются для моделирования спиновых стекол, особенно при изучении 

таких явлений, как фазовые переходы, где они дали ценную информацию по во-

просам, которые трудно исследовать с помощью традиционных методов, напри-

мер, с помощью моделирования Монте-Карло [12]. 

Несмотря на многочисленные исследования, существует ряд актуальных 

вопросов в области спиновых стекол и неупорядоченных спиновых систем в це-

лом, решение которых чрезвычайно важно как с точки зрения развития теории, 

так и приложений. Ниже мы перечислим ряд из них: 

1. Моделирование спиновых стекол вдали от термодинамического равнове-

сия. Очевидно, что в таких случаях мы не можем ввести температуру 

среды и, соответственно, написать и использовать стандартное представ-

ление для статистической суммы (СС). 

2. Даже если предположить, что спиновое стекло находится в состоянии 

термодинамического равновесия и для него СС можно записать в стан-

дартном виде, вопрос изучения метастабильных состояний остается от-

крытым. Напомним, что методы моделирования Монте-Карло позволяют 

изучать спиновые системы только в основном состоянии, тогда как реаль-

ная статистическая система, тем более спиновые стекла, всегда находится 

в метастабильных состояниях, т.е. в состоянии, где характеризующие па-

раметры спинового стекла задаются некоторыми распределениями. 

3. При определении СС априори предполагается, что общий вес нефизиче-

ских спиновых конфигураций (НСК) в пространстве конфигурации равен 

нулю, что никак не доказанное утверждение, а в ряде случаев может быть 

неверным предположением. Напомним, что под НСК мы подразумеваем 

такие спиновые цепочки, которые, основываясь на первых принципах 

классической механики, являются неустойчивыми. 

4. Вычислительная сложность спиновых стекол часто относится к классу 

NP-сложных задач. Это обстоятельство требует разработки новых эффек-

тивных алгоритмов для численного моделирования спиновых стекол, что 
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так или иначе приводит к проблеме редукции NP-сложной задачи к P за-

даче. 

Очевидно, что вышеперечисленные проблемы, на которые мы хотим по-

лучить четкие ответы, требуют разработки принципиально новых подходов и вы-

числительных алгоритмов. В этой статье мы преследуем две основные цели: 

- Сформулировать классическую 3D задачу неупорядоченной многоком-

понентной спиновой системы (спины с разными длинами) и показать воз-

можность ее редукции к 1D задаче спинового стекла Гейзенберга со 

случайным окружением. 

- Доказать возможность моделирования 1D задачи спинового стекла Гей-

зенберга (точно решаемая задача [22]) из первых принципов классиче-

ской механики (ППКМ) и вычисления всех параметров СА в конечных 

температурах с помощью P алгоритма (см. также [23]). 

2. Кубическая модель спинового стекла Гейзенберга  
с учетом температуры среды 

Для изучения конденсированной фазы при низких температурах, вблизи 

точки фазового перехода, часто используется классические 2D (см. [24–29]) и 3D 

(см. [30–37]) модели Гейзенберга в рамках стандартного представления СС. В 

данной работе мы ставим задачу смоделировать аморфные соединения- спино-

вые стекла структуры типа SiO2 (см. рис.1). Отметим, что этот класс материалов – 

не ферромагнит и не антиферромагнит, однако, состоит из молекул, которые об-

ладают жесткими дипольными моментами, случайно ориентированными в 3D 

пространстве, и, соответственно, образуют неупорядоченные системы магнит-

ных атомов. 

Рис.1. Левая картинка – смоделированное на суперкомпьютере аморфное 
соединение- SiO2 стекло (см. [17]), где красные точки изображают атомы 
силиция- Si а желтоватые точки изображают атомы кислорода- O. На пра-
вой картинке кубическая решетка, где в каждой ячейке изображен слу-
чайно ориентированный в 3D пространстве вектор постоянной (единич-
ной) длины, который изображает дипольный момент молекулы SiO2. 
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Рассмотрим классический 3D гамильтониан Гейзенберга с кубической 

симметрией: 

 0
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i j
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   s s s s  (1) 

где , (1,..., ) 1, ,i j N N   символ < . >  обозначает суммирование, которое произво-

дится только по ближайшим соседям (узлам) 3D решётки, а ,i jJ  константа обмен-

ного взаимодействия между i  и j  спинами, которая – случайная величина и ее 

распределение будет найдено в результате численного моделирования, 
3

x y z× ×N = L L L = L  обозначает число узлов в решетке, а L  – длина решетки по 

одному из измерений (расстояние между двумя ближайшими узлами предпола-

гаем равным 1, т.е. x y zN N N L   ). Если предположить, что в узлах решетки 

магнитные частицы (спины) совершают тепловые колебания, гамильтониан си-

стемы можно написать в виде: 
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i i imp s  обозначает импульс частицы в i -ом узле ( im  – масса частицы, которая 

считается равной 1), который обладает спином ,is  кроме того, вектор скорости 

i i t  s s  будем считать случайно ориентированным в 3,R  а t  обозначает время. 

Конечную спиновую систему в 3D пространстве условно можно представить в 

виде множества случайно взаимодействующих одномерных спиновых цепочек 

со случайно ориентированными в 3R спинами. Учитывая приближение ближай-

ших соседей, лежащее в основе представления (1)–(2), 3D спиновую систему 

можно рассматривать как множество невзаимодействующих 1D спиновых цепо-

чек со случайными «окружениями». Напомним, что каждая спиновая цепочка 

окружена четырьмя ближайшими неупорядоченными спиновыми цепочками, с 

которыми она взаимодействует случайно (см. рис.2). Гамильтониан 1D спиновой 

цепочки со случайным окружением можно представить в виде суммы: 

 (1) (2)( ) ( ) ( ),x x xH N H N H N   (3) 

где сделаны следующие обозначения: 
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Подставляя (3) в классические уравнения Гамильтона [38]: 
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 , ,i i
i i

H H    r pp r
   (5) 

сделав замены i ir s  и i ip s , для системы спин-цепочки с окружением полу-

чим уравнение:  

 1 , 1 , 1 1i i i i i
i

i i i i i i
i

H
J J  

 
         
 s s s s U s

s s
s . (6) 

Учитывая то, что спины локализованы вблизи узлов1D -решетки и совер-

шают квазипериодические тепловые колебания   ( , , )( )i i ii it x y z   , а так же то, 

что нас будут интересовать статистические свойства спиновой системы на вре-

менных масштабах 0t  , ( 0  – характерный период спиновых колебаний 

вблизи узлов решетки), мы можем усреднить уравнение (6) на масштабе периода 

0 . Очевидно, что в этом случае будут иметь место равенства 

0 0 0
0,i i ix y z        используя которые, уравнение (6) можно написать в 

следующем виде: 

 1 , 1 , 1 1 0i i i i i
i

i i i i iJ J  


       
s s s s U s

s
. (7) 

Переходя от (6) к уравнению (7), мы накладываем ограничение на константу 

, 1 :i iJ   
  1

, 1 , 1 ,| |i i BJ k T
      (8) 

где Bk  и T  – соответственно, постоянная Больцмана и температура среды. Внеся 

в алгоритм вычисления – это дополнительное условие, мы тем самым будем учи-

тывать влияние температуры среды на статистику системы. Проводя несложные 

Рис.2. Одномерная неупорядоченная спин-цепочка (начала спинов на оси 
0x показаны знаком ) в окружении случайно ориентированных и взаи-
модействующих спинов (начала спинов окружения показаны знаком ). 
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вычисления с использованием уравнения (7), можно показать, что усредненный 

гамильтониан 
0

H H  в i -ом узле будет иметь локальный экстремум, если в 

( 1)i  -ом узле спин определяется следующим выражением: 
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где константа обменного взаимодействия   2

, 1
2

1, 1 .i i i i i i iJ J    s s U  

Для стабильности спиновой цепочки необходимо, чтобы каждый спин 

находился в состоянии локального минимума энергии. Последнее эквивалентно 

тому, чтобы гамильтониан ,H  как функция многих переменных, в каждом узле 

решетки имел локальный минимум. Это возможно если у гессиана функции :H  
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 (9a) 

диагональные миноры положительны;  1,det М 0,j  1,j N  . Элементы 

i ja М  в (9a) являются матрицамы размера 2 2  (см. (9a)), и определяются с 

помощью выражений: 

 2 2 2, ,
xy yx yyxx

i ji j i j i j i ji j i ja a a aH x x H x y H y y          . 

Другими словами, размер матрицы М  на самом деле    2 2N N . 

3. Рекуррентные уравнения для построения спин-цепочки без 
окружения 

Для демонстрации эффективности и точности предложенного подхода 

рассмотрим наиболее простой случай, когда  0i U  и 1 1, ,i i N  s  что соот-

ветствует тому, что 1D спин цепочки не взаимодействуют в ансамбле (идеальный 

ансамбль), и кроме того, все спины – случайно ориентированные единичные 
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вектора. С учетом сказанного из (9) можно получить следующие рекуррентные 

уравнения для определения экстремального значения гамильтониана в i -ом узле 

[23]: 
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где ix  и iy  – соответствующие проекции вектора ,is  кроме того, iz   

 1/22 21 0i ix y   . 

Решая уравнения (10) относительно переменных 1ix   и 1iy  , мы полу-

чаем: 
 1 , 1 1 , 1,i x i i i y i ix C J y C J     , (11) 

где константы xC  и yC  определяются с помощью следующих выражений: 
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Теперь важно установить условия для нахождения решений уравнения 

(11), которые удовлетворяют условию локального минимума в узлах 1D решетки. 

Пусть спиновая цепочка состоит из числа N  спинов  1,..., Ns s , где пер-

вый и последний спины 1D цепочки, 1s  и Ns , предполагается заданы, исходя из 

других физических принципов. Тогда гессиан   гамильтониана H  (см. (9а)) мо-

жет быть упрощен и записан в следующем виде: 
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, (12) 

где 11, .i ii i iJ   s s   

Чтобы в 1D спин-цепочке спины находились в состояниях локального ми-

нимума энергии необходимо, чтобы все диагональные миноры матрицы (12) 

были положительными. Используя тождество Шура к матрице (12), можно 

привести ее к диагональному виду, а определитель, соответственно, можно 

факторизовать: 
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что эквивалентно следующим условиям: 
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1 1,
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k k k k k

r k N r

r r r
 

     

      
 (14) 

Таким образом, с помощью решения (11) и с учетом условий (8) и (14), мы можем 

построить устойчивые спиновые цепочки, шаг за шагом, методом их «выращи-

вания». Отметим, что условие (8) учитывает влияние температуры среды на об-

разование спин-цепочки. 

4. Неупорядоченная спин-цепочка как ветвь  
поддерева Фибоначи 

Решения (11), удовлетворяющие неравенствам (14) в зависимости от 

знака параметра 

 1
1

1

i i
i i i

i i

r 




 
    

  
, 

где 1
0 0  , могут быть двух типов: 

1. Пусть корень в (9) положительный; 
22 2

, 1 1, 1i i i i ii iJ J    s s . Тогда воз-

можны два случая; ) i      при 0i  , и, соответственно, б) i      

при 0i  . В случае а) для константы обмена мы имеем условие 

22 2
, 1 1, 1 ,i i i i i i iJ J     s s  в то время как в случае б) это условие имеет 

следующий вид , 1 1, 1i i i i i iJ J   s s . Исходя из этого анализа можно за-

ключать, что в рассматриваемом случае есть только одно решение, кото-

рое мы обозначим через 1i

s  (ниже будет называться царица-queen). 

2. Когда же в решении (9) корень имеет отрицательное значение, т.е. 

22 2
, 1 1, 1 ,i i i i ii iJ J     s s  тогда, чтобы существовало хоть одно реше-

ние, параметр i  должен быть отрицательным 0.i   Аналогичные рас-

суждения для константы обмен очевидно приводят к следующим 

условиям; 
22 2

, 1 1, 1i i i i i i iJ J     s s  и , 1 1, 1i i i i i iJ J   s s , при 0i  . 

В этом случае кроме решения 1i

s , возможно так же решение 1i


s  (ниже 

будет называться тунеядец-drone). 
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Важно отметить, что решения «+» и «–» характеризуются следующим об-

разом: если предыдущим решением является царица, т.е. «+» тогда на следую-

щем шаге встречается два разных решения «+» и «–» тогда как после решения 

тунеядец 1i

s  встречается только одно решение – царица, т.е. «+». В частности, 

при расчете незамкнутой на себя спиновой цепочки предполагается, что заданы 

начальные данные или ориентации первых двух спинов и константа связи между 

ними. Отметим, что предполагается, что два спина, первый и последний, нахо-

дятся в состоянии локального минимума на основании других физических прин-

ципов (назовем это краевым эффектом). Учитывая вышесказанное, мы можем 

провести последовательные расчеты стабильных спиновых цепочек. Как было 

доказано в работе [23], даже в простейшем одномерном случае задача спинового 

стекла Гейзенберга с точки зрения вычисления является NP-сложной задачей. В 

Рис.3. Четыре различных поддеревьев Фибоначчи (графы) – Gi(n), где 
, каждое из которых имеет высоту n = 7. Все эти графы получены 

из одних начальных данных в результате шести независимых расчетов. 
Значения si и Ji,j на разных графах в зависимости от n могут быть совер-
шенно разными. 
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частности, как показывают численные расчеты, из одних и тех же начальных дан-

ных (из одного «корня»), при вычислении каждый раз получается не одна спино-

вая цепочка, а новое поддерево Фибоначчи или граф ( ),iG n  где 1,..., 1,i N N   

обозначает номер графа, а « n » соответственно, его высоту (см. рис.3). Следова-

тельно, когда мы говорим об ансамбле спиновых цепочек, мы подразумеваем 

множество графов  ( )
N

G n . Математическое ожидание ветвлений графа ( )iG n  в 

зависимости от его высоты n легко можно рассчитать по следующей формулам:  

 ( ) 1
2

1
( ) ( 1) 2 2 ( ) 1 log, ( ) 0

n
n n

n k
k

M n М n n n 


             , (15) 

где ( 1)М n   – число ветвлений графа на шаге ( 1)n  , а    обозначает целую 

часть величины, n  – случайный коэффициент из интервала [0.5,1]. Напомним, 

что для упрощения формулы (17) опущено обозначение номера поддерева « i ». 

Отметим, что каждый граф  ( ) ( ),i jG n g n j M  , где ( )jg n  является случайной 

строкой с длиной « n » и характеризуется колмогоровской сложностью [39–40]. 

Подчеркнем, что каждый граф ( )iG n , в зависимости от n , может быть интерпре-

тирован как дискретно развивающийся случайный процесс. Математическое 

ожидание случайной величины ,f  характеризующей ансамбль  ( )
N

G n , можно 

рассчитать по формуле: 

   1 1
, ,

N N
i i i i ii i

E f f f N N
 

        (16) 

где iN  и N  обозначают количество строк графа ( )iG n  и общее количество строк 

в ансамбле, соответственно. В (16) параметр 
( )i G ni

f f  обозначает математи-

ческое ожидание случайной величины f  на графе ( )iG n , которая вычисляется 

аналогично  E f . Напомним, что выражение (16) является основой для вычис-

ления статистических распределений разных параметров ансамбля. 

5. Численный эксперимент «идеального ансамбля» 1D спин-це-
почек 

Мы будем рассматривать ансамбль невзаимодействующих спин цепей 

или «идеальный ансамбль». Для моделирования задачи нам нужно задать началь-

ные условия в виде большого количества независимых спиновых конфигураций, 

что эквивалентно большому набору случайно выбранных начальных данных 

(корней), т.е. первых двух спинов и соответствующих констант связи между 

ними 
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  1 1 1 1 1 1
1,2 1 1,21 1 2 1 2( , ; ) ,..., ( , ; ) .N NJ J    s s s s


 

В работе [23] для модели спинового стекла Гейзенберга подробно иссле-

дованы условия, при которых вычислительная NP сложная задача с заданной точ-

ностью алгоритмически редуцируется к P задаче. Как показано, для такой 

редукции основным условием является статистическое равновесие в ансамбле, 

которое для свободного от внешнего воздействия ансамбля эквивалентно изо-

тропному и однородному распределению проекций спинов в 3D пространстве. 

Как показывают расчеты по формулам (11), с учетом неравенств (14), уже для 

ансамбля, состоящего из 50 и более спин-цепей, такое равновесие имеет место. 

На рис.4 показаны картинки, на которых отчетливо видны изотропность и одно-

родность распределений проекций спинов в 3D пространстве, что эквивалентно 

установлению статистического равновесия в ансамбле при температуре 0.T   

Как следует из вычислений, это равновесие практически не нарушается с увели-

чением температуры среды (см. условие (8)), точнее, при увеличении темпера-

туры плотность точек уменьшается, но изотропность распределений практически 

не нарушается еще очень долго. В данной работе выведены все необходимые 

формулы для создания высокопроизводительного алгоритма, позволяющего осу-

ществить все необходимые вычисления, характеризующие статистическую си-

стему магнитных атомов, включая оценку величины параметра 
2

i T
l  s  – 

степени неупорядоченности системы, где Т
  обозначает термодинамическое 

усреднение, а       – усреднение по расположению магнитных атомов [41]. 

Напомним, что под системой магнитных атомов мы подразумеваем ферромаг-

ниты, антиферромагниты, а также отличный от них широкий класс аморфных 

материалов, в которых атомы обладают магнитными моментами (жесткими 

Рис.4. На рисунках точками обозначены вершины проекций 3D спинов 
ансамбля при температуре T = 0, где расстояние каждой точки до центра 
круга обозначает величину соответствующей проекции. Как видно, в ан-
самбле состоящего из 2  103 спин-цепей длиной 30 точки распределены 
почти равномерно и изотропно. 
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диполями), и которые в ряде условий играют ключевую роль в формирования тех 

или иных нетривиальных свойств статистической системы. Предлагаемый под-

ход универсален и после уточнения дополнительного условия, специфичного для 

среды, пригоден для изучения перечисленных материалов. 

6. Заключение 

В работе развит новый подход для исследования классической многоком-

понентной неупорядоченной 3D спиновой системы с кубической решеткой, учи-

тывающий температуру среды. Показана возможность сведении 3D задачи к 1D 

задаче пространственных спинов со случайным окружением. Получено рекур-

рентное уравнение (9) и условия (9a), позволяющие минимизировать Гамильто-

ниан во всех узлах 1D решетки, за исключением первого и последнего. Развитое 

представление дает возможность создавать новые высокопроизводительные P 

алгоритмы для моделирования широкого класса статистических систем типа 

НСС из первых принципов классической механики. Последнее создает необхо-

димые условия для построения всех статистических параметров и соответствую-

щих распределений системы без использования стандартного представления СС 

в рамках гипотезы Гиббса. 
Для демонстрации эффективности и точности развитого подхода по-

дробно исследован простейший случай 1D спинового стекла Гейзенберга без 

окружения (идеальный ансамбль) с использованием решения (11) и условия 

Сильвестра (14). Показано, что из каждого набора начальных данных (из одного 

корня) при каждом вычислении вырастает новое поддерево Фибоначи рис.3, у 

которого отдельные ветки-колмогоровские строки описывают стабильные 1D 

спиновые цепи. Как показывают вычисления, условие (8), отражающее 

Рис.5. На левой картинке кривые распределения энергий в ансамбле при 
разных температурах. На правой картинке – распределения констант 
спин-спиновой связи для разных значений температуры среды. 
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температуру среды, влияет на формирование поддерева Фибоначчи и, соответ-

ственно, на характеризующее статистический ансамбль множество  ( )
N

G n . 

Зависимость распределений ряда основных параметров ансамбля представлена 

на рисунках 4–6. В работе подробно исследован параметр неупорядоченности 

спиновой системы в зависимости от температуры (см. рис.7).  

Отметим, что идея построения статистической механики из первых прин-

ципов классической механики базируется на алгоритмическом подходе, целью 

которого является вычисление статистических параметров системы и их распре-

делений без дополнительных, и часто неочевидных, аксиом. Напомним, что од-

ной из основополагающих аксиом стандартной СМ является равновероятность 

Рис.6. Распределения поляризации в ансамбле спиновых цепочек по разным 

осям. Как и следовало ожидать, они симметричны и от температуры практически 

не зависят. 

Рис.7. Слева на графике показано поведение среднего значения угла 
между спинами ближайших соседей  в зависимости от темпера-
туры. Как видно из распределения точек, оно практически не зависит от 
температуры. На правом графике показано поведение параметра неупо-
рядоченности системы от температуры. Видно, что с уменьшением тем-
пературы среды величина параметра  растет, т. е., 
система упорядочивается. 
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статистических состояний, которая отсутствует в логической схеме построений 

развитого представления. Другими словами, основываясь на данной работе и 

предыдущих исследованиях авторов (см. [23]), очевидно, что в пределе статисти-

ческого равновесия можно построить все параметры и статистические распреде-

ления неупорядоченной спиновой системы из первых принципов классической 

механики без использования стандартного представления СС. 

В конце перечислим ряд основных достижений развитого подхода: 

- Подход позволяет обойти все перечисленные выше трудности стандарт-

ного представления статистической механики и построить его основной 

объект – СС в виде 1D интеграла по распределению энергии спиновых 

цепей, используя вычисления из первых принципов КМ [23]. 

- Разработанное представление в пределе статистического равновесия яв-

ляется асимптотически точным и поэтому может использоваться также 

для исследования статистических ансамблей, далеких от термодинамиче-

ского равновесия или где температура не определена. 

- Идеи, лежащие в основе разработанного подхода, являются достаточно 

универсальными и позволяют обобщить рассматриваемую модель и адап-

тировать ее для изучения более сложных и реалистичных статистических 

систем, с учетом их многомерности и влияния внешних полей. 
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ԴԱՍԱԿԱՆ  ՄԵԽԱՆԻԿԱՅԻ  ԱՌԱՋԻՆ  ՍԿԶԲՈՒՆՔՆԵՐԸ  ԵՎ  ՎԻՃԱԿԱԳՐԱԿԱՆ  
ՖԻԶԻԿԱՅԻ  ՀԻՄՆԱԴՐՈՒՅԹՆԵՐԸ  ՉԿԱՐԳԱՎՈՐՎԱԾ  ՍՊԻՆԱՅԻՆ  

ՀԱՄԱԿԱՐԳԻ  ՕՐԻՆԱԿՈՎ 

Ս.Ս. ԳԵՎՈՐԳՅԱՆ,  Վ.Վ. ՍԱՀԱԿՅԱՆ 

Մենք ուսումնասիրում ենք բազմաբաղադրիչ չկարգավորված դասական 3D 

սպինային համակարգը՝ հաշվի առնելով միջավայրի ջերմաստիճանը, մոտակա 

հարևաններ մոդելի շրջանակներում: Վերջինս թույլ է տալիս խորանարդ համաչա-

փությամբ 3D խնդիրը հանգեցնել պատահական շրջակայքով Հայզենբերգի 1D սպինային 

ապակու խնդրին: Օգտագործելով Համիլթոնի շարժման հավասարումները, ստացված է 

հետադարձային հավասարուում, որը կապում է 1D ցանցի հաջորդական հանգույց-

ներում երեք սպինները՝ հաշվի առնելով պատահական շրջակայքի ազդեցությունը: Այս 

հավասարումը, ցանցի հանգույցներում տեղային նվազագույն էներգիայի որոշման 

պայմանների հետ միասին, թույլ է տալիս հանգույց առ հանգույց կառուցել կայուն 

սպինային շղթաներ և, համապատասխանաբար, դասական մեխանիկայի առաջին 

սկզբունքներից ելնելով հաշվարկել վիճակագրական անսամբլի  բոլոր պարամետրերը՝ 

առանց որևէ լրացուցիչ ենթադրություններ օգտագործելու, մասնավորապես, 

վիճակագրական մեխանիկայի հիմնական կանխավարկածի – վիճակագրական 

վիճակների հավասարահավանականության: Հեյզենբերգի 1D սպինային ապակու 

մոդելի օրինակի վրա, մանրամասն ուսումնասիրված են նոր մոտեցման 

առանձնահատկությունները և համակարգի վիճակագրական մեխանիկան կառուցված է 

առանց օգտագործելու վիճակագրական գումարի սովորական պատկերացումը: 

FIRST  PRINCIPLES  OF  THE  CLASSICAL  MECHANICS  AND   
THE  FOUNDATIONS  OF  STATISTICAL  MECHANICS   

ON  THE  EXAMPLE  OF  A DISORDERED  SPIN  SYSTEM 

A.S. GEVORKYAN,  V.V. SAHAKYAN 

We study the classical multicomponent disordered 3D spin system taking into account 
the temperature of the medium in the framework of the model of nearest neighbors.  The latter 
allows the 3D problem with a cubic lattice to reduce to the 1D Heisenberg spin glass problem 
with a random environment. Using the Hamilton equations of motion, a recurrent equation is 
obtained that connects three spins in successive nodes of 1D lattice, taking into account the 
influence of a random environment. This equation, together with the corresponding conditions 
of a local minimum energy in nodes, allows to construct node-by-node a stable spin chains and, 
accordingly, to calculate all parameters of a statistical ensemble from the first principles of 
classical mechanics, without using any additional assumptions, in particular, the main axiom of 
statistical mechanics – the equiprobability of statistical states. Using the example of 1D 
Heisenberg spin glass model, the features of the new approach are studied in detail and the 
statistical mechanics of the system are constructed without using the standard representation of 
the partition function. 
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На линейном ускорителе электронов ННЛА (ЕрФИ) исследован процесс 
фотообразования ряда радиоизотопов из ядер меди при граничных энергиях тор-
мозных фотонов Eγ

max = 21, 30 и 40 МэВ. Измерены выходы 61Co, 60Co, 58Co, 57Co 
по отношению к выходу радиоизотопа 61Cu, которые при Eγ

max = 40 МэВ равны, 
соответственно, (2.6 0.3)10–2, (2.67 0.04)10–2, (9.3 0.6) 10–2 и (0.76 0.04) 
10–2. Показано, что предсказания модели TALYS, а также заложенной в про-
граммный пакет GEANT4 модели находятся в противоречии (особенно в случае 
кода GEANT4) с измеренными относительными выходами. Наблюдена моно-
тонно убывающая энергетическая зависимость отношения взвешенных по спек-
тру тормозных фотонов сечений реакций 65Cu(γ,α)61Co и 63Cu(γ,2n)61Cu, подобная 
измеренной ранее энергетической зависимости отношения сечений электроядер-
ных реакций 65Cu(е,e+α)61Co и 63Cu(е,е+2n)61Cu. Измерено также отношение вы-
ходов 61Co и 64Cu, которое при Eγ

max = 21, 30 и 40 МэВ, составило, соответственно, 
(2.6 0.2)10–3, (3.8 0.6)10–3 и (3.2 0.4)10–3; полученное при Eγ

max = 21 МэВ 
значение (2.60.2)10–3 не противоречит общей тенденции зависимости этого от-
ношения от атомного номера Z, измеренного ранее при Eγ

max = 23 МэВ для более 
тяжелых ядер в диапазоне от Z = 47 до Z = 82.  

1. Введение 

Знание сечений фотоядерных реакций образования нейтронов, протонов 
и α-частиц при энергиях фотонов Eγ до несколько десятков МэВ необходимо для 
применения в различных областях фундаментальной и прикладной физики. По-
полнение банка существующих экспериментальных данных [1,2,3,4,5], необхо-
димых для усовершенствования теоретических моделей, предназначенных для 
описания этих реакций, продолжается и в настоящее время. Сравнительно мало 
изучены, как экспериментально, так и теоретически, процессы фотообразования 
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α-частиц. Их описание по сравнению с фотообразованием нуклонов осложнено 
тем, что в настоящее время отсутствуют достоверные оценки вероятности пред-
формирования α-частицы в ядерной материи. Согласно существующим пред-
ставлениям, фотообразование α-частиц может происходить по следующим 
основным механизмам: прямое выбивание сформированного в ядре α-кластера; 
вылет из возбужденного ядра α-кластера, сформировавшегося на предравновес-
ной стадии реакции; распад на α-частицу достигшего теплового равновесия ком-
паунд-ядра (см., напр., [6]). Для проверки и уточнения используемых в 
теоретических моделях подходов относительно вкладов указанных механизмов, 
их зависимости от энергии налетающего фотона, от массового числа A и атом-
ного номера Z ядра-мишени, необходимо дальнейшее накопление эксперимен-
тальных данных по (γ,α) реакциям, особенно на средне-легких ядрах с A < 100, 
для которых имеющиеся данные весьма скудны и плохо согласуются между со-
бой (см. [7,8,9] и приведенные в них ссылки).  Настоящая работа посвящена изу-
чению фотообразования α-частиц (без сопровождения или с сопровождением 
одного или более нейтронов) на ядрах меди с образованием ряда радиоизотопов 
кобальта. Облучение медных мишеней тормозными фотонами было произведено 
на линейном ускорителе ННЛА [10] при энергиях электронов Ee = 21, 30 и 
40 МэВ. Гамма-спектроскопический анализ облученных мишеней проводился, в 
основном, при помощи низкофоновой экспериментальной установки в подзем-
ной лаборатории ННЛА [11]. 

Методика эксперимента описана в Разделе 2. Результаты эксперимента и 

их сравнение с предсказаниями моделей TALYS и GEANT4 представлены в Раз-

деле 3. Основные выводы представлены в Заключении. 

2. Методика эксперимента 

2.1. Установка  

Эксперимент проводился на пучке линейного ускорителя электронов при 
начальных энергиях Ee = 21, 30 и 40 МэВ (с разбросом по энергии около 2–3%). 
Выведенный из ускорителя пучок электронов через отклоняющий магнит и два 
цилиндрических коллиматора попадал на стопку мишеней (см. Рис.1). Первый 
коллиматор с внутренним диаметром 14 мм и длиной 32 мм (на рисунке не пока-
зан) был изготовлен из стали, а второй – с внутренним диаметром 10 мм и длиной 
17 мм – из алюминия. На выходе из первого коллиматора средний ток электронов 
составлял примерно 1 мкА. Непосредственно после второго коллиматора  были 
расположены вольфрамовый радиатор толщиной 2мм и диаметром 12 мм и алю-
миниевый поглотитель толщиной 20 мм и диаметром 12 мм, после чего следо-
вали три мишени диаметром 12 мм: две мишени из натуральной меди, и 
расположенная между ними мишень из кристалла BGO (Bi4Ge3O12) толщиной 
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1 мм, предназначенная для изучения фотонейтронных реакций на ядре висмута 
(см. [13]). Толщина медных мишеней при Ee = 21, 30 и 40 МэВ составляла, соот-
ветственно, 60, 25 и 50 мкм. Содержание примесей в медных мишенях, опреде-
ленное при помощи рентгенофлуоресцентного анализа, оказалось менее 1%. 

Тормозной спектр фотонов вычислялся при помощи пакета GEANT4 [14]. 

Кроме основного вклада в спектр от вольфрамового радиатора, учитывались 

также тормозные фотоны, образованные в стальном и алюминиевом коллимато-

рах, алюминиевом замедлителе, в первой медной и в BGO мишенях. В качестве 

иллюстрации на Рис.2 представлены спектры тормозных фотонов, образованных 

в вольфрамовом радиаторе и в стальном и алюминиевом коллиматорах и падаю-

щих на первую медную мишень при Ee = 30 МэВ. В расчетах учитывался энерге-

тический разброс пучка электронов. 

2.2. Измерения 

Гамма-спектроскопические измерения проводились, в основном, с помо-
щью низкофоновой установки на основе сверхчистого германиевого детектора 
HPGe GCD-20180, установленного в подземной лаборатории ННЛА. Лаборато-
рия расположена в Аванском соляном руднике на глубине 650 метров водного 
эквивалента. Детектор окружен защитой из радиационно-чистых блоков свинца 
и меди для подавления влияния внешнего фона. Для предотвращения попадания 
радона установка окружалась полиэтиленовым мешком, который продувался 
азотом. В случае необходимости подавления фона, вызванного мюонами косми-
ческого излучения, использовался также вето-детектор из пластического сцин-
тиллятора, расположенный над установкой. Чувствительный объём кристалла 
германия составляет 101.2 см3. 

Рис.1. Схематическое изображение облучаемой установки. На ри-
сунке масштабы по вертикали и горизонтали разные. 
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Подробное описание подземной гамма-спектроскопической установки и 

методики ее калибровки представлено в работе [13]. Эффективность регистрации 

γ-квантов измерялась с использованием стандартных калибровочных источников 

60Co, 137Cs, 226Ra, 232Th, а также определялась моделированием с помощью пакета 

GEANT4 (версия 10.4) [14]. Обработка γ-спектров проводилась по программе 

LSRM SpectraLine 1.5.5182. В случае значительного наложения двух или более 

спектральных линий применялась специально созданная программа, в которой 

подгонка спектра осуществлялась суперпозицией двух или нескольких гауссо-

вых функций и монотонной фоновой функции. При определении площади фото-

пика полного поглощения учитывалась поправка, связанная с истинным 

совпадением разных линий. Эта поправка при измерениях на расстоянии 105 мм 

от источника до крышки германиевого кристалла не превышала нескольких про-

центов, а при измерениях на расстоянии 1 мм она доходила, например для фото-

пиков изотопа 60Co, до 17%. При расположении источника на расстояниях 1мм и 

105 мм, эффективность регистрации для Eγ= 1.333 МэВ составила, соответ-

ственно, 2.1% и 0.12%, а энергетическое разрешение при этой энергии ̠  примерно 

1.8 кэВ.  

В таблице 1 приведены кинематические пороги и кулоновские барьеры 

[15] исследуемых нами фотоядерных реакций, а также периоды полураспада об-

разованных радиоизотопов. 

Измерения гамма-спектров сравнительно короткоживущих продуктов 

(61Co, 61Cu, 64Cu) проводились в наземном помещении в течение нескольких часов 

Рис.2. Рассчитанные по программе GEANT4 спектры падающих на 
первую медную мишень тормозных фотонов на один первичный 
электрон, генерируемых на вольфрамовом радиаторе (сплошная кри-
вая), на алюминиевом коллиматоре (пунктирная кривая) и на сталь-
ном коллиматоре (точечная кривая) при Eγ

max = 30 МэВ. 
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через полчаса после облучения мишеней, а для долгоживущих изотопов – в тече-

ние более длительного времени, до нескольких месяцев в подземной лаборато-

рии. В наземных измерениях использовалась установка на базе сверхчистого 

германиевого детектора (HPGe) Ortec GEM15P4-70. При наземных измерениях 

облученные мишени располагались на расстоянии 105 мм от крышки германие-

вого кристалла, а в подземных измерениях – на расстояниях 1мм и 105 мм. Для 

определения выходов приведенных выше радионуклидов были использованы 

Рис.3. Приведённые к единому времени измерения (15минут)  γ-спек-
тры от медной мишени, измеренные спустя, соответственно, 
(a) 1 день, и (b) 100 дней после ее облучения при Eγ

max = 30 МэВ. 

Табл.1. Кинематические пороги (Eth) и кулоновские барьеры (Bc) 
исследуемых реакций и периоды полураспада (T1/2) образованных 
радиоизотопов 

Реакции Eth, MeV Bc, MeV T1/2 

65Cu(γ,n) 64Cu 9.9 ̶ 12.701 h 

63Cu(γ,2n) 61Cu 19.7 ̶ 3.339 h 

65Cu(γ,α) 61Co 6.8 6.4 1.649 h 

63Cu(γ,2p) 61Co 17.3 3.4 1.649 h 

63Cu(γ,3He) 60Co 18.9 6.7 1925.28 d 

65Cu(γ,αn) 60Co 16.1 6.5 1925.28 d 

63Cu(γ,αn) 58Co 16.2 6.5 70.86 d 

63Cu(γ,α2n) 57Co 24.8 6.5 271.74 d 
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следующие гамма-линии, энергии (кэВ) и относительные интенсивности (%) ко-

торых составляют [16] для 61Cu: 67.4 (4.2%), 283.0 (12.2%), 656.0 (10.8%), 908.6 

(1.1%), 1185.2 (3.7%); для 64Cu: 1345.8 (0.475%); для 57Co: 122.1 (85.6%), 136.5 

(10.7%); для 58Co: 810.8 (99.5%); для 60Co: 1173.2 (99.82%), 1332.5 (99.98%); для 
61Co: 67.4 (84.7%), 908.6 (3.6%). Следует подчеркнуть, что обе линии 61Co содер-

жат значительную или доминирующую примесь от тех же линий изотопа 61Cu, 

вклад которого определялся по другим его линиям (см. выше) и вычитывался из 

площади фотопиков при энергиях 67.4 и 908.6 кэВ.  

В качестве примера на Рис.3 представлены приведённые к единому вре-

мени измерения (15 минут) γ-спектры от медной мишени, измеренные в подзем-

ной лаборатории спустя, соответственно, (a) 1 день, и (b) 110 дней после ее 

облучения тормозными фотонами при Eγ
max = 30 МэВ. На Рис.4 представлен γ-

спектр от медной мишени, измеренный в подземной лаборатории в течении 90 

часов, спустя 410 дней после ее облучения тормозными фотонами при Eγ
max = 40 

МэВ. Видно, что фоновые условия в подземной лаборатории предоставляют воз-

можность достоверной идентификации γ-линий исследуемых радиоизотопов. 

Идентификация образованных изотопов кобальта проводилась по харак-

терным энергиям гамма- линий, их относительным интенсивностям Iγ и периоду 

полураспада T1/2. На рисунке 5 приведена кривая распада изотопа 58Co, образо-

ванного в результате облучения медной мишени при Eγ
max =40 МэВ. Полученное 

фитированием значение периода полураспада T1/2 = 71.1  1.3 дней близко к таб-

личному значению T1/2 = 70.9 дней. Достоверность измерений подтверждалось 

также тем, что значения выходов данного изотопа, полученные с использованием 

различных гамма-линий, в пределах ошибок измерения находились в согласии. 

Рис.4. γ-спектр от медной мишени, измеренный в течении 90 часов 
спустя 410 дней после ее облучения при Eγ

max = 40 МэВ. 
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3. Результаты измерений 

Значение площади фотопика полного поглощения для гамма-линии дан-

ного радиоизотопа, полученное в результате спектроскопического анализа, ис-

пользовалось для оценки его выхода Y, который в данной работе определяется 

как количествo ядер этого радиоизотопа, образованных в мишени за секунду её 

облучения тормозными фотонами. Величина Y связана с используемым иногда в 

литературе выходом y, нормированным на средний ток Ie первичных электронов 

следующим образом: y = Y/Ie (см. напр. [17]). Выходы Y рассчитывались по сле-

дующей формуле: 

 
 

   
/

1 1e c R

R L

t t t

S t t
Y

I e e e  
  

  


     
, (1) 

где S – площадь фотопика полного поглощения, εγ – эффективность регистрации 

γ – кванта, Iγ – относительная интенсивность γ-линии, λ – постоянная распада 

данного радиоизотопа, te – время облучения, tc – время между концом облучения 

и началом измерений (время остывания), tR и tL – реальное и живое время гамма-

спектроскопического измерения. 

С другой стороны, выход Y может быть представлен как Y = IeꞏνtꞏσW, где 

νt – количество ядер рассматриваемого типа на единицу площади мишени, a σW – 

взвешенное сечение, получаемое путем свертывания функции возбуждения σ(Eγ) 

реакции со спектром W(Eγ,Ee) тормозных фотонов: 

    ,w eE W E E dE     . (2) 

Измеренные выходы дочерних радиоизотопов 64Cu, 61Cu, 61Co, 60Co, 58Co 

Рис.5. Кривая распада для изотопа 58Co (при Еγ= 810.8 кэВ), образо-
ванного в результате облучения медной мишени при Eγ

max = 40 МэВ. 
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и 57Co при Eγ
max = 40, 30 и 21 МэВ приведены, соответственно, в таблицах  

2, 3 и 4. Приведенные ошибки выходов соответствуют статистическим погреш-

ностям определения площади фотопика S. Суммарная систематическая ошибка, 

обусловленная погрешностями других величин, входящих в выражение (1), за-

ключена в пределах от 8% до 15%. Вклад последних практически исчезает в от-

носительных выходах, отнормированных на выход одного из изотопов. 

Отнормированные на выход изотопа 61Cu относительные выходы Y/Y(61Cu) с их 

статистическими ошибками приведены в таблицах 2, 3 и 4. Следует отметить, что 

данные, касающиеся долгоживущих радиоизотопов 57Co и 60Co, получены благо-

даря низкофоновым условиям, присутствующим в подземной лаборатории, где 

проводились измерения. Там же они сравниваются с предсказаниями моделей, 

используемых в программах TALYS [6] и GEANT4 [14]. При получении предска-

заний были использованы заложенные в эти модели функции возбуждения σ(Eγ), 

а также соотношение (2) для взвешенного сечения σw и связь последнего с выхо-

дом Y. Как видно, предсказания обеих моделей находятся в противоречии с 

Табл.2. Выходы Y и относительные выходы Y/Y (61Cu) изотопов 
меди и кобальта при Eγ

max  = 40 МэВ 

 64Cu 61Cu 61Co 60Co 58Co 57Co 

Y, сек-1 
(1.450.05) 

107 
(1.82±0.01) 

106 
(4.7±0.5) 
104 

(4.88±0.07) 
104 

(1.7±0.1) 
105 

(1.38±0.08) 
104 

Y/Y(61Cu) 7.970.25 1 
(2.60.3) 
10–2 

(2.670.04) 
10–2 

(9.30.6) 
10–2 

(0.760.04) 
10–2 

Y/Y(61Cu) 
(TALYS) 

7.92 1 4.03 10–2 1.46 10–2 6.48 10–2 0.34 10–2 

Y/Y(61Cu) 
(GEANT4) 

3.70 1 3.7 10–3 1.3 10–3 4.1 10–3 0.17 10–3 

 

Табл.3. Выходы Y и относительные выходы Y/Y (61Cu) изотопов 
меди и кобальта при Eγ

max = 30 МэВ 

 64Cu 61Cu 61Co 60Co 58Co 

Y, сек–1 
(7.94±0.86) 

105 
(6.97±0.51) 

104 
(3.020.33) 

103 
(9.19±1.47) 

102 
(4.52±0.28) 

103 

Y/Y(61Cu) 11.4±1.0 1 
(4.3±0.4) 
10–2 

(1.32±0.16) 
10–2 

(6.48±0.42) 
10–2 

Y/Y(61Cu) 
(TALYS) 

14.3 1 6.56 10–2 1.24 10–2 2.41 10–2 

Y/Y(61Cu) 
(GEANT4) 

6.73 1 5.5 10–4 2.5 10–4 2.5 10–4 
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экспериментальными данными, особенно в случае кода GEANT4, предсказания 

которого сильно занижены по сравнению с измеренными значениями. В частно-

сти, для отношения выходов реакций 63Cu(γ,α2n)57Co и 63Cu(γ,2n)61Cu при Eγ
max = 

40 МэВ получено значение (0.76± 0.04)10–2, что значительно превышает мо-

дельные предсказания. Эти и приведенные в таблицах 2–4 данные могут ока-

заться полезными при усовершенствовании модельных представлений, 

используемых для описания одночастичных и многочастичных реакций с α-

частицей в конечном состоянии.  

Отношение выходов Ry(61Co/61Cu) = Y(61Co)/Y(61Cu) связано с отношением 

Rσ(61Co/61Cu) = σw(61Co)/σw(61Cu) взвешенных сечений реакций 65Cu(γ,α)61Co и 
63Cu(γ,2n)61Cu следующим образом: Rσ = RyꞏRc, где Rc = 0.691/0.309 представляет 

собой отношение содержаний изотопов 63Cu и 65Cu в естественной меди. 

Рис.6. Энергетическая зависимость отношения Rσ (61Co/61Cu) для фо-
тоядерных (полый круг – настоящая работа) и электроядерных (не-
полый круг – работа [18]) реакций. 

Табл.4. Выходы Y и относительные выходы Y/Y (61Cu) изотопов 
меди и кобальта при Eγ

max = 21 МэВ 

 64Cu 61Cu 61Co 

Y, сек–1 (3.39±0.07)106 (4.24±0.15)104 (8.70.6)103 

Y/Y(61Cu) 80.03.3 1 (2.00.2) 10–1 

Y/Y(61Cu) 
(TALYS) 

391.4 1 9.5310–1 

Y/Y(61Cu) 
(GEANT4) 

553.5 1 2.010–3 
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Энергетическая зависимость отношения Rσ(61Co/61Cu ) в области Ee = 21–40 МэВ, 

как видно из рисунка 6, имеет монотонно убывающий характер. Интересно отме-

тить, что подобная зависимость имеет место и для отношения сечений электро-

ядерных реакций 65Cu(е,e+α)61Co и 63Cu (е, е+2n)61Cu [18], однако для последних 

это отношение примерно в 2.5 раза больше полученных нами значений для фо-

тоядерных реакций (см. Рис.6). Для объяснения этого различия, по-видимому, 

необходимы дальнейшие исследования. 

Было измерено также отношение  выходов 61Co и 64Cu, которое при Eγ
max= 

21, 30 и 40 МэВ оказалось равным, соответственно, Ry(61Co / 64Cu) = (2.60.2) 

10–3, (3.80.6)10–3 и (3.20.4)10–3. Следует заметить, что эти значения значи-

тельно меньше, чем получаемое на основе данных работы [9] значение Ry(61Co / 
64Cu) = (4.50.5)ꞏ10–3 при Eγ

max= 23 МэВ. Отметим, что фотообразование 61Co 

практически полностью обусловлено реакцией 65Cu (γ,α)61Co, особенно при 

Eγ
max = 21 МэВ, при которой вклад конкурирующей реакции 63Cu (γ,pp)61Co в ве-

личину Ry (61Co / 64Cu) составляет не более чем 10–4 [19,20]. Поэтому можно счи-

тать, что величина Ry (61Co / 64Cu) практически равна отношению выходов 

реакций (γ,α) / (γ,n) на изотопе 65Cu. На Рис.7 приведено измеренное нами отно-

шение Ry (61Co / 64Cu) при Eγ
max = 21 МэВ совместно с данными работы [12], по-

лученными при Eγ
max = 23 МэВ для более тяжелых ядер с атомными номерами от 

Z = 47 до Z = 82. Как видно, наблюденный в [12] характер Z – зависимости Ry 

(61Co / 64Cu) качественно сохраняется и при значительно меньших значениях Z 

(Z = 29). Эту зависимость можно качественно описать степенной функцией f(Z) = 

(12.5/Z)7.2 (линия на Рис.7).  

Рис.7. Отношение Ry (61Co/64Cu) при Eγ
max = 21 МэВ (неполый круг) и 

Eγ
max = 23 МэВ (полый круг), измеренное в [12] для более тяжелых 

ядер с атомными номерами от Z = 47 до Z = 82. 
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4. Заключение 

На линейном ускорителе электронов ННЛА исследован процесс фотооб-

разования ряда радиоизотопов из ядер меди при граничных энергиях тормозных 

фотонов Eγ
max = 21, 30 и 40 МэВ. Измерены выходы 61Co, 60Co, 58Co, 57Co по от-

ношению к выходу радиоизотопа 61Cu. Показано, что предсказания модели 

TALYS, а также заложенной в программный пакет GEANT4 модели находятся в 

противоречии (особенно в случае кода GEANT4) с результатами измерения, что 

указывает на необходимость внесения уточнений в заложенные в обе модели 

функции возбуждения соответствующих реакций. Энергетическая зависимость 

отношения Rσ взвешенных сечений реакций 65Cu (γ,α)61Co и 63Cu (γ,2n)61Cu в об-

ласти Ee = 21–40 МэВ имеет монотонно убывающий характер, подобно тому, что 

наблюдалось для отношения сечений электроядерных реакций 65Cu(е,e+α)61Co и 
63Cu (е, е+2n)61Cu [18], однако для последних это отношение примерно в 2.5 раза 

больше, чем для фотоядерных реакций. Измерено также отношение выходов ре-

акций 65Cu(γ,α)61Co и 65Cu (γ,n)64Cu; при Eγ
max = 21 МэВ оно оказалось равным 

Ry(61Co/64Cu ) = (2.60.2)10–3  и не противоречащим общей тенденции Z – зави-

симости этого отношения, измеренного в [12] при Eγ
max = 23 МэВ для более тя-

желых ядер с атомными номерами от Z = 47 до Z = 82. Показано, что эта 

зависимость в широкой области от Z = 29 до Z = 82 может быть качественно опи-

сана степенной функцией f(Z) = (12.5/ Z)7.2 . Полученные данные могут оказаться 

полезными при усовершенствовании модельных представлений, используемых 

для описания одночастичных и многочастичных реакций с α-частицей в конеч-

ном состоянии. 

Авторы выражают благодарность персоналу линейного ускорителя ЕрФИ 

за обеспечение пучками электронов для облучения экспериментальной уста-

новки. 
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THE  STUDY  OF  PHOTOPRODUCTION  OF  COBALT   
RADIOISOTOPES  FROM  COPPER  NUCLEI  

A.Y. ALEKSANYAN,  S.M. AMIRKHANYAN,  A. BALABEKYAN,  N.A. DEMEKHINA,  
H.R GULKANYAN,  T.V.  KOTANJYAN,  V. MANGASARYAN,   

V.S. POGOSOV,  L.A. POGHOSYAN,  S. FALTAJANYAN 

The process of photoproduction of a series of radioisotopes from copper nuclei at the 
bremsstrahlung end-point energies Eγ

max = 21, 30 and 40 MeV was studied at the AANL 
(YerPhI) linear electron accelerator. The relative yields of 61Co, 60Co, 58Co, 57Co with respect 

to the 61Cu are measured; in particular, at Eγ
max = 40 MeV they are equal to, respectively, (2.6 

0.3)10–2, (2.67 0.04)10–2, (9.3 0.6) 10–2 и (0.76 0.04)10–2. It is shown that the 

predictions of the TALYS model, as well as the model inserted in the GEANT4 software 
package are in contradiction (especially in the case of the GEANT4 code) with the measured 
relative yields. A continuously decreasing energy dependence was observed for the ratio of 
unfolded (weighted with the bremsstrahlung spectrum) cross sections of reactions 65Cu(γ,α)61Co 
и 63Cu (γ,2n)61Cu, similarly to that observed earlier for the ratio of cross sections of 

electronuclear reactions 65Cu(е,e+α)61Co  и  63Cu (е, е+2n)61Cu. The ratio of the 61Co and 64Cu 

yields is also measured, being equal to (2.6 0.2)10–3, (3.8 0.6)10–3 и (3.2 0.4)10–3, 

respectively, at Eγ
max = 21 MeV, 30 MeV and 40 MeV; its value  (2.60.2)ꞏ10–3 at Eγ

max = 

21 MeV is consistent with the general trend of the dependence of this ratio on the atomic number 
Z, measured recently at Eγ

max = 23 MeV for heavier nuclei with atomic numbers from Z = 47 to 
Z = 82. 
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Получено конечное бозонное представление фермионных операторов. 
Построен коллективный гамильтониан для описания парных возбуждений и ана-
лизирована коллективная потенциальная энергия. Коллективные моды, связан-
ные с добавлением и удалением пар частиц, отделены от множества ядерных 
степеней свободы.  

1. Введение 

Парные корреляции играют особую роль в понимании ряда свойств атом-
ных ядер (спектр возбуждения ядер с четными массовыми числами A , моменты 
инерции деформированных ядер, плотность одночастичных уровней нечетных 
деформированных ядер и т.д.) [1–4]. На сегодняшний день изучение парных кор-
реляций в ядрах продолжает оставаться предметом активных исследований. 
Наиболее интересно понять относительную роль изовекторных ( 1T  ) и изоска-
лярных ( 0T  ) парных корреляций для ядер с N Z  [5,6]. Важным понятием в 

теории парных корреляций является поле спаривания [7]. Парные корреляции 

формируют средний потенциал, действующий на нуклоны pairU    

   
0
a a 


   , где  a    оператор рождения нуклона в состоянии  , ко-

торый создает две нуклоны в состояниях, связанных операцией отражения вре-

мени.    параметр деформации и дается выражением 
0

( ) ( )G a a


      , 

где G   константа парного взаимодействия. Парный потенциал не сохраняет 

число частиц. Оператор парного потенциала неэрмитов, следовательно, параметр 
деформации   является комплексной величиной. Фаза параметра деформации 
есть фазовый угол  , который связан с оператором числа частиц следующим об-

разом ˆ ˆ 2N N i     . 

Например, для основного состояния ядра 208 Pb  деформация   флуктуи-

рует около значения 0  и возбуждения носят вибрационный характер. Когда в 



444 

незаполненной оболочке находятся много частиц, тогда среднее значение пара-
метра деформации превышает флуктуации и система находится под воздей-
ствием статического парного поля. В этом случае коллективные движения 
соответствуют вращению в фазовом пространстве (парное вращение) и движе-
нию, которое описывает флуктуации в величине параметра деформации. 

Известно, что в реакциях двихнуклонной передачи матричные элементы 
для переходов в основные состояния ядер значительно превышают матричные 

элементы переходов в чистые 2( ) 0j J  конфигурации. Например, в реакциях 
208 210Pb( , ) Pbt p  и 208 206Pb( , ) Pbp t  основные состояния возбуждаются намного 

сильнее, чем любые другие 0  – состояния. Следовательно, можно рассматри-

вать основные состояния ядер 206 Pb  и 210 Pb  как коллективные возбуждения ядра 
208 Pb  Эти возбуждения получили название «парных» [8,9,10]. 

Целью настоящей работы является построение коллективного гамильто-
ниана для изучения парных возбуждений. Наиболее удобным для этой цели яв-
ляется метод бозонных разложений [11,12,13,14].  

Коллективные возбуждения, наблюдаемые в сложных фермионных си-
стемах, например, в тяжелых ядрах, имеют сходство с видами возбуждений, ко-
торые демонстрируют простые бозонные системы. Это означает, что 
коллективные возбуждения фермионных систем, которые имеют сложную струк-
туру и относятся к многомерному фермионному базису, могут быть описаны с 
помощью бозонных базисов малой размерности. Проблема, которая возникает 
при микроскопическом подходе, заключается в следующем: нужно перейти от 
фермионного базиса к бозонному базису таким образом, чтобы интересующие 
нас коллективные состояния лежали в определенном подпространстве бозонного 
пространства. 

При микроскопическом изучении коллективного подпространства необ-
ходимо установить однозначное соответсвие между фермионными операторами 

1 2a a   и операторами идеальных бозонов  12 12 21b b b    . Пусть | n   образуют ор-

тонормированный базис в фермионном пространстве. Полное число бозонных 

состояний, которые можно построить с помощью операторов 12b , значительно 

превышает число фермионных состояний. В бозонном пространстве можно вы-
делить подпространство, образуемое ортонормированными состояниями | )n , 

число которых совпадает с числом фермионных состояний | n  . Это подпро-

странство называется физическим. Остальная часть бозонного пространства 
называется нефизическим, поскольку состояния | )u  (состояния нефизического 

бозонного пространства) не имеют ничего общего с фермионной системой. Усло-
вие полноты бозонного пространства записывается в виде 

 
0

| 0)(0 | | )( | | )( | 1
n u

n n u u


    . 
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2. Бозонные представления фермионных операторов 

Представим гамильтониан системы в виде 

 0 intH H H  , (1) 

где 

 

0
, ,

int

( ) ,

( ) ,

j jm jm
j m

J JM JM
T T T

JMT

H E a a

H G A A


 




 



  

 




 (2) 

0H  – гамильтониан оболочечной модели в представлении вторичного квантова-

ния, intH  – гамильтониан парного взаимодействия. Оператор ( )JM
TA 
  имеет вид 

 ( ) 1 / 2( ( ))JM JM
T T

j

A j A j 
   , (3) 

где 

 1/2 1/2
, , ,

1
( ( ))

2
JM JM T
T jmt jm tjmjm t t

m m t t

A j C C a a   
   

 

  . 

Здесь ,J M   угловой момент и его проекция, T ,    изоспин и  проекция изо-

спина. Гамильтониан (1) включает остаточные парные взаимодействия нуклонов, 

которые находятся в одинаковых одночастичных состояниях. Такие состояния 

характеризуются квантовыми числами углового момента j  и его проекцией m . 

Остальные квантовые числа опущены для краткости. Поскольку мы будем рас-

сматривать состояния ядер, получающихся в результате добавления или удале-

ния пар частиц от исходного ядра, то в качестве исходного удобно выбрать ядро 

с замкнутыми подоболочками. Разобьем совокупность одночастичных состояний 

на две группы: состояния, которые расположены выше поверхности Ферми (ча-

стичные состояния j ) и состояния   расположенные ниже поверхности Ферми 

(дырочные состояния j ). После введения операторов рождения и уничтожения 

частиц и дырок 

 
1/2

,

( 1) ,

jmt

jmt
j m t

j m t jmt

c j j
a

c c j j





  
 

  
    

 (4) 

получим 

 ( ) 1 / 2( ( )) 1 / 2 ( )JM JM JM
T T T

j j

A j A j j A j
 

 
            , (5) 

где 

 
1/2 1/2 '' ' '

( ) ( 1) ( ),

1
( ( )) .

2

JM J M T J M
T T

JM JM T
T t tj mj m j mt j m t

A j A j

A j C C c c
   

   
   

   
 

 

 



 (6) 

Окончательно, гамильтониан (1) принимает форму 



446 

 

( ) ( )

1 / 2( ( )) 1 / 2 ( )

1/ 2 ( ) 1 / 2( ( )) .

j j mt j j mtj mt j mt
j m j m

J JM JM
T T T

JMT j j

JM JM
T T

j j

H E c c E c c

G j A j j A j

j A j j A j

    

 

 

 

 

 


     




     

 

     

 
    

 

 
       

 

 

  

 





 (7) 

Ниже мы используем бозонные представления Дайсона. Эти разложения 

конечные, следовательно, не возникают проблемы, связанные со сходимостью 

рядов. Однако бозонные разложения Дайсона не сохраняют свойство эрмитово-

сти в стандартной бозонной метрике. Но на практике не возникают сложности, 

поскольку собственные значения бозонного образа фермионного гамильтониана 

остаются действительными, если гамильтониан диагонализируется в физическом 

бозонном подпространстве. 

Бозонные представления Дайсона имеют вид [15,16,17] 

 
1 1 2 21 1 2 2

1 2 1 2

, ,( ) ( ) ( ) ( )mt m t m t m tj mt j m t mt m t m t m t
m m t t

c c b j b j b j b j
 

    
           , (8) 

 ( )j m t j mt mtm tc c b j      , (9) 

 _( )mtm tj mt j m tc c b j
 

  
    , (10) 

 
2 2 1 11 1 2 2

1 2 1 2

,( ) ( ) ( ) ( )j m t j mt mtm t m t m t mtm tm t m t
m m t t

c c b j b j b j b j 


           , (11) 

 
1 11 1

1 1

2 ( ) ( )j mt mtm tj mt mtm t
m t

c c b j b j

 
   . (12) 

Здесь операторы бозонов ' ' ( )mtm tb j  и ' ' ( )mtm tb j  удовлетворяют коммутационным 

соотношениям 

 
1 1 2 2 2 2 1 11 1 2 2

[ ( ), ( )]mtm t mm tt m m t t mm tt m m t tm t m tb j b j
               . (13) 

Сравнивая соотношения (8) и (9) или (10) и (11), легко заметить, что в стандарт-

ной бозонной метрике, в котором скалярное произведение бозонных операторов 

определяется формулой 
 ( , )b b

    , (14) 

бозонные образы операторов в (8) и (9) или в (10) и (11) не связаны операцией 

эрмитовой сопряженности. Можно перейти к новому бозонному представлению, 

которое сохраняет соотношение эрмитовости в стандартной бозонной метрике с 

помощью неунитарной матрицы Û , которая сохраняет бозонные коммутацион-

ные соотношения. Новое бозонное представление имеет вид 

 1 ˆˆ ˆ( ) DU O U , (15) 



447 

где оператор Û  связано с метрическим оператором F̂  соотношением 

 1/2ˆ ˆ( )U F . (16) 

Оператор F̂  определяет новую бозонную метрику 

  ˆ, , F        . (17) 

Следовательно, соотношение эрмитовости сохраняется 

 ˆ ˆ,( ) ,D DO O
        . (18) 

Здесь оператор ˆ
DO  есть бозонный образ дайсоновского типа бифермионного опе-

ратора. 

Введем оператор бозона с определенным угловым моментом и изоспином 

 ' 1/2 1/2 ' , , ', '
, ', , '

1
( ( )) ( )

2
JM JM T

T jmjm t t m t m t
m m t t

b j C C b j  
    . (19) 

В терминах операторов ( ( ))JM
Tb j 
   и ( )JM

Tb j   гамильтониан (7) принимает форму 
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 (20) 

где 
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Здесь 

 1 2 3

1 2 3

'
1 2 3 1 2 3' (2 1)(2 1)(2 1)(2 1)(2 1)(2 1)(2 1)(2 1)J J J J

T T T TP J J J J T T T T          , 

а,  .... 9 j  символ. 

Гамильтониан (20) содержит квадратичный по бозонным операторам 

член и слагаемое, которое пропорционально четвертой степени бозонных опера-

торов. 

3. Построение коллективного гамильтониана 

При рассмотрении изовекторных парных корреляций в гамильтониане 

(20) оставим только операторы бозонов с квантовыми числами (T = 1) и (J = 0). 

Для определения коллективной изовекторной моды диагонализируем квадратич-

ную по бозонам часть гамильтониана. В случае отсутствия статических парных 

корреляций можно использовать операторы фононов или операторы коллектив-

ной координаты и импульса. Но когда константа парного взаимодействия доста-

точно велика (случай статических парных корреляций), используются только 

операторы коллективной координаты и импульса для диагонализации квадратич-

ного гамильтониана. 

Введем операторы коллективной координаты и импульса 

    00 00
1 1 1j j

j j

z w b j w b j 

 

 
        , (22) 

    00 00
1 1 1j j

j j

p i v b j v b j 

 

 
    

 
   

 
   . (23) 

Квадратичный коллективный гамильтониан представим в виде 

 2
1 1 1 1

1

2 2
coll

C
H p p z z

B
 
   

 

   . (24) 

Операторы координаты и импульса удовлетворяют коммутационным соотноше-

ниям 

 
 
   

1 1

1 1 1 1

, ,

, , 0.

p z i

p p z z

   

    

  

 
 (25) 

Из (25) получаем следующие соотношения ортонормированности  

 2 2

2 2
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Коэффициенты jw   и jv   находятся с помощью процедуры диагонализации квад-

ратичного гамильтониана 

 

 

2 1 1

2 1 1
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H p z


 


 


  




 (27) 

Коэффициенты jw   и jv   даются выражениями 
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 (28) 

где 
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 (29) 

Выше 0
1G G , константа изовекторного взаимодействия. 

Подставляя выражения (28) в соотношения (29) получается система урав-

нений 

    1 0, 1 0,
2 2

G GC
W V W V

B
              (30) 

где 
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 (31) 

Система уравнений (30) имеет нетривиальное решение, при 1   и 0  , ко-

торые приводят к уравнениям для  4C B    и   
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Подставляя выражения (28) в соотношения ортонормированности (26), получаем 

соотношения для V и W  
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 (33) 

Как было отмечено, гамильтониан содержит квадратичный по бозонным 
операторам член и слагаемое, которое пропорционально четвертой степени бо-
зонных операторов. Квадратичный (гармонический) коллективный гамильто-
ниан дается выражением (24). Для построения ангармонической части 
гамильтониана сделаем дополнительное предположение. Поскольку, как следует 
из  (33), S  дается разностью сумм по j  и j , то S  намного меньше чем S . В 
дальнейшем мы предполагаем, что 0S  . Следовательно, как видно из (33), 

0W  . Используя это приближение, для последнего слагаемого в скобках в (24), 
получим 

 00 00
1 1 1( ) 1 / 2 ( ) 1 / 2

j j

b j j b j j Vz
 


      

 
    

 
   . (34) 

По аналогии с предположением 0S   ( 0W  ) мы пренебрегаем коэффи-

циентами, которые даются разностью сумм по j  и j , т.е. 
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Окончательно, для ангармонической части коллективного гамильтониана полу-

чим 
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где 
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 (37) 

Обозначения (37) введены так, чтобы обезразмерить 1z   и 1p  . 

Учитывая обозначения (37), для квадратичного коллективного гамильто-

ниана (24) получим 

 2
0

0
collH p p z z 

   
 

 
    

  . (38) 

Для анализа коллективной потенциальной энергии удобно перейти во 

внутреннюю систему координат 

  1*
1 1 2 3

0, 1

, ,K K
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    , (39) 

где 

 1 1 0sin , cos ,
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       (40) 

 1*
1 2 3, ,KD     – функции Вигнера, 1 2 3, ,    – углы Эйлера, описывающие 

вращение в изотопическом пространстве. Во внутренней системе координат спа-

ривание характеризуется двумя параметрами   и  . Используя условие унитар-

ности функций Вигнера 
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и ряд Клебша-Гордана 
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для коллективной потенциальной энергии получим 

  2 4 2
2 4 2

0

1
1 cos 2

2

Q
V V V G

S




              
. (43) 

Коллективная потенциальная энергия имеет минимум при 0   в интервале 

0 4   . 

Для спектроскопических факторов реакций двухнуклонной передачи по-

лучается следующее выражение 

    1 1 1 1;1,2 2 | |1 sign 2 | |1 2 | |1 2 | |1s s s s bbb
B s A A A A  
      , (44) 

где 12 | |1s b
A

  означает усреднение коллективной части бозонного образа опе-

ратора 1sA
  по коллективным состояниям |1 , | 2

b b
. 

В табл.1 приведены энергии различных мод возбуждения, рассчитанные 

для ядра 56Ni  при 0.5G   МэВ и соответствующие спектроскопические факторы 

реакций двухнуклонной передачи. 

Среди всех мод возбуждения моды, соответствующие нижайшим энер-

гиям, являются коллективными. Как видно из таблицы, спектроскопические фак-

торы имеют одинаковые знаки в случаях коллективных мод 1  и 1 . 

Табл.1. Энергии фононов, соответствующие различным модам 
возбуждения и соответствующие спектроскопические факторы 

k wk, MeV 2s1/2 1d3/2 1f7/2 2p3/2 1f5/2 2p1/2 1g9/2 

4–        

3–        

2–        

1–        

1+        

2+        

3+        

4+        
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4. Заключение 

В настоящей работе получено конечное бозонное разложение для гамиль-

тониана с изовекторными остаточными взаимодействиями. Эти разложения ко-

нечные, следовательно, не возникают проблемы, связанные со сходимостью 

рядов разложения. Дано краткое обсуждение вопроса о том, как можно перейти 

к новому представлению, которое в отличии от представлении Дайсона, сохра-

няет соотношение эрмитовости. Получено выражение для коллективного гамиль-

тониана и отделены коллективные степени свободы. Построено выражение для 

коллективной потенциальной энергии путем перехода во внутреннюю систему 

координат. Были рассчитаны энергии различных мод возбуждения и соответ-

ствующие спектроскопические факторы реакций двухнуклонных передач. 
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ՆՈՒԿԼՈՆՆԵՐԻ  ԻԶՈՎԵԿՏՈՐԱԿԱՆ  ԶՈՒՅԳԱՅԻՆ  
 ԿՈՐԵԼԱՑԻԱՆԵՐԸ  ԱՏՈՄԱՅԻՆ  ՄԻՋՈՒԿՆԵՐՈՒՄ 

Գ. Հ. ՆԻԿՈՂՈՍՅԱՆ 

Ստացված են ֆերմիոնային օպերատորների վերջավոր բոզոնային ներկայա-

ցումները: Կառուցված է զույգային գրգռումների դինամիկան նկարագրող կոլեկտիվ 

համիլտոնիանը և ուսումնասիրված է կոլեկտիվ պոտենցիալ էներգիան: Զույգերի 

ավելացմամբ և վերացմամբ պայմանավորված կոլեկտիվ մոդերը անջատված են միջուկի 

ազատության աստիճանների բազմությունից: 

ISOVECTOR  PAIR  CORRELATIONS  OF  NUCLEONS  IN  NUCLEI 

G. NIKOGHOSYAN 

A finite boson representation of fermion operators is obtained. The collective 
Hamiltonian for description of dynamics of the pairing modes is constructed and the collective 
potential energy is considered. The collective pair addition and pair removal modes are 
separated from the variety of nuclear degrees of freedom. 
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g-ФАКТОРОВ 

Ж.А. АДАМЯН1.2*,  С.А. МУРАДЯН1,  В.Р. ОГАНЯН1 
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(Поступила в редакцию 27 февраля 2020 г.) 

В работе рассматриваются двухкомпонентные системы модели Гейзен-
берга со спином-1/2 и смешанным спином-(1/2,1) и их квантовая запутанность, в 
частности зависимость запутанности от различных характеристик системы и 
внешнего магнитного поля. Квантовая запутанность в этой работе определяется 
двумя разными методами, а именно – «Отрицательность» и «Совпадение». Рас-
сматривается зависимость соответствующих величин от множителей Ланде спи-
нов, постоянных анизотропии системы и обменного взаимодействия частиц. 

1. Введение 

Квантовая запутанность, как одна из самых интригующих особенностей 
квантовой теории, в последнее время привлекает все больше внимания, по-
скольку она является ценным ресурсом в квантовой коммуникации и обработке 
информации [1–5]. Она лежит в основе схем квантовой телепортации [6–11], 
квантовых вычислений [12–14] и квантовой криптографии [15–17]. С другой сто-
роны, понимание квантовой запутанности привело к прогрессу в изучении 
свойств черных дыр методами квантовой теории поля. Более того, запутанность 
обеспечивает новую перспективу для понимания квантовых фазовых переходов 
и коллективных явлений в физике многих тел и конденсированных сред. Запу-
танность является, пожалуй, самой фундаментальной, согласно Шредингеру, ха-
рактеристикой, отличающей квантовую физику от классического мира. 
Гейзенберговские системы спиновых цепочек предоставляют довольно удобные 
условия для создания запутанных состояний и управления ими [18–21]. Было 
предложено создать квантовый компьютер с использованием цепочки Гейзен-
берга в различных системах, таких как квантовые точки [22], электронный спин 
[23], сверхпроводники [24]. Поэтому представляет большой интерес изучение за-
путанности в различных спиновых системах. 

В этой работе рассматриваем две системы модели Гейзенберга: спин-1/2 
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полностью анизотропный XYZ димер с двумя разными, но изотропными  

множителями Ланде, и Z анизотропный димер со смешанным спином-(1/2,1). В 

работе решается задача отыскания оптимальных параметров для создания запу-

танных состояний и управления ими посредством магнитного поля. 

2. Основные характеристики исследуемых систем 

2.1. Гейзенберговская спин-1/2 двухчастичная система 

Для спин-1/2 двухчастичной системы Гамильтониан будет иметь следую-

щий вид [25]: 

 1 2 1 2 1 2 1 1 2 21 2 2 1((1 ) (1 ) ) ( ) ( )y y y yx x z z x x z z
zH J S S S S S S D S S S S B g S g S            , (1) 

где , ,
1,2
x y zS  компоненты спин-1/2 оператора, 1g  2g  множители Ланде соответ-

ственно первой и второй частиц, J  обменное взаимодействие между частицами, 

  и   постоянные Z  и XY  анизотропии, B  магнитное поле направленное по 

оси z. 

Для собственных значений и собственных функций гамильтониана имеем 

следующие выражения 

 2 2 2 2
1,2

1

4 2
z

J
B g D J


     , (2) 

 2 2 2 2
3,4

1

4 2

J
B g J


    , (3) 

 1,2
2

1
(| | )

1
A

A
    






, (4) 

 3,4
2

1
(| | )

1
B

B
    






, (5) 

где введены следующие обозначения 

 
2 2 2 2

2 2

z

z

Bg B g J D
A

J D

   






, (6) 

 
2 2 2 2Bg B g J

B
J

   






, (7) 

 1 2g g g   . (8) 

Зависимость собственных значений энергии от магнитного поля показана на 

Рис.1. Как видно из графика, существует значение магнитного поля, при котором 

наблюдается переход между основными состояниями 1  и 3 . Исходя из того, 

что собственные значения и собственные функции гамильтониана симметричны 
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по отношению к знаку магнитного поля, будем рассматривать только положи-

тельные поля. Значение критического поля дается следующим выражением 

2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2
1 2 1 2 1 2 1 2 1 2 1 2

1 2

2 {( ) 4 ( ) 2 ) ( ) }

2 2
c

g g J g g J g g g g g g g g J
B

g g

             
 , (9)  

где 

 2 2 2(1 )zD J     . (10) 

Из выражений (4) и (5) видим, что при 0g   получаются состояния 

1/2
1,2 2 (| | )     а при 0g   состояния 1/2

3,4 2 (| | ).     В этих 

случаях зависимость от магнитного поля отсутствует. 

2.2. Гейзенберговская двухчастичная система со смешанными спинами 

Для Гамильтониана двухчастичной системы со смешанными спинами 

имеем 

 2
1 2 1 2 1 1 2 21 2( ) ( ) ( ),y yx x z z z z zH J S S S D B g S g             (11) 

где , ,
1
x y zS  компоненты спин-1/2 оператора а , ,

2
x y z  спин-1 оператора. 

Для собственных значений и собственных функций гамильтониана полу-

чим следующие выражения 

 1,2 1 2
1

( 2 )
2 2

B
J D g g     , (12) 

 2 2
3,4 2

1 1
( 2 2 ) ( 2 2 ) 8

4 4
J D g B J D g B J          , (13) 

 2 2
5,6 2

1 1
( 2 2 ) ( 2 2 ) 8

4 4
J D g B J D g B J          , (14) 

 1,2 | 1 2, 1    , (15) 

Рис.1. Зависимость собственных значений энергии от магнитного 
поля при , , , , .  
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 3,4 1 1| 1 2,1 |1 2,0C C     , (16) 

 5,6 2 2

1 1
| , 1 | ,0
2 2

C C      , (17) 

где введены следующие обозначения 

 1
2 2

1 2 2
(1 )

2 ( 2 2 ) 8

J D g B
C

J D g B J





  
 

   
, (18) 

 2
2 2

1 2 2
(1 )

2 ( 2 2 ) 8

J D g B
C

J D g B J





  
 

   
. (19) 

Заметим, что при 0g   состояния системы не зависят от магнитного 

поля. Состояния 3,4  имеют вид | 1 2,1 |1 2,0    при условии g   

   2 2D J B  , а состояния 5,6 |1 2, 1 | 1 2,0       при    2 2 .g J D B     

На Рис.2 представлена зависимость собственных значений энергии от магнит-

ного поля.  

Система может находится в одном из 1,2 4 6, ,    основных состояний. 

Для перехода между состояниями 1 4,   критическое магнитное поле 

 
 2 2

1 2
1,4

1 2

8 2
,

4
c

g g J J D J
B

g g

       
  (20) 

где 

 1 1 22 2 .Dg g J g J       (21) 

Для перехода между состояниями 2 6,   имеем 

 2,6 1,4 .c cB B   (22) 

Рис.2. Зависимость собственных значений энергии от магнитного 
поля при , , , , . 
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3. Квантовая запутанность 

Существуют различные методы для вычисления квантовой запутанности. 

В этой работе меру запутанности мы будем рассчитывать с помощью величин 

«совпадение» и «отрицательность». 

Метод «совпадение» можно использовать только для систем с полуцелым 

спином а «отрицательность» для систем как с полуцелым, так и целым спинами 

[26]. 

3.1. Совпадение 

Обозначим меру запутанности «совпадение» буквой C . Тогда 

 1 2 3 4max(0, ),C          (23) 

где i  собственные значения матрицы R  в порядке убывания. R  вычисляется по 

формуле. 

 ,  R     (24) 

 *( ) ( )y y y y         , (25) 

где   матрица плотности, а *  ее комплексное сопряжение. 

В случае квантовой запутанности – при температуре системы 0T  , мат-

рица плотности для разных состояний зависит только от собственных функций 

данного состояния и задается следующей формулой [27,28] 

 | |i i i    . (26) 

3.2. Отрицательность  

Обозначим меру запутанности «отрицательность» переменной .Ne  Тогда 

 
1

| |,i
i

Ne


   (27) 

где i – отрицательные собственные значения 1
T , транспонации матрицы плот-

ности по отношению к одной подсистеме [29] 

 1 2 1 1 2 1 2 1 2, | | , , | | ,Ti j k l k j i l       . (28) 

4. Результаты 

4.1. Спин-1/2 димер 

Рассмотрим зависимость запутанности от 2g  при некоторых фиксирован-

ных значениях остальных параметров системы и магнитного поля.   

Предполагая отсутствие квантовых переходов получим, что 
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максимальная запутанность для 1  соответствует точке 2 1g g , а для 3  – 

2 1g g  . Отдаляясь от точек максимума запутанность будет монотонно убывать. 

Зависимость же от магнитного поля при фиксированных параметрах си-

стемы следующая – запутанность имеет максимальное значение в точке 0B   и 

убывает с ростом магнитного поля. Максимальное значение запутанности 

max 0.5C   обусловлено свойствами данной системы. 

Теперь рассмотрим зависимость C  от магнитного поля для нескольких 

значений 2g  причем в этот раз учтем также квантовые переходы (см. Рис.3). Для 

отрицательных 2g  имеем, что система находится в состоянии 1  вне зависимо-

сти от магнитного поля. Максимальное значение достигается только в точке 

0.В   
Для положительных же 2g  имеем переход 1 3   в критической точке, 

которая, вообще говоря, зависит от значения 2g . Максимум достигается до пере-
хода при выполнении вышеупомянутых условий; переходу соответствует скачок 

Рис.3. Зависимость совпадение от магнитного поля при , 
, , , , где кривые 1–7 соответствуют значе-

ниям –2; –1.5; –1; –0.5; 1; 1.5; 2.  

Рис.4. Зависимость совпадение от магнитного поля при , 
, , ,  где кривые 1–7 соответствуют значе-

ниям –2; –1; –0.5; –0.2; 0.2; 0.5; 1. 
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вниз, после которого запутанность идет на спад.  
Рассмотрим другой случай (см. Рис.4). Здесь для отрицательных 2g имеет 

место переход 3 1  . Максимум достигается до него, при 0B   и 2 1.g    
При положительных 2g  система находится в состоянии 3.  Уменьшению 2g  
соответствует возрастание запутанности. 

4.2. Спин-(1/2,1) димер 

Как и в предыдущем случае, сначала пренебрежем квантовыми перехо-
дами и рассмотрим зависимость запутанности от 2g  при фиксированных значе-
ниях остальных параметров системы и магнитного поля. 

Видим, что для 4  максимальная запутанность системы достигается при 

условии    2 1 2 2g g J D B     а для 6  –    2 1 2 2g g J D B    . А с ро-

стом магнитного поля запутанность монотонно убывает от максимального зна-

чения 0.5.maxNe   

Теперь рассмотрим зависимость Ne  от магнитного поля для нескольких 

значений 2g  (см. Рис.5). В этом случае при отрицательных 2g  система находится 

в состоянии 6.  При положительных же 2g  имеем переход 4 1.   Макси-

мальное значение запутанности для 4,6  при данных параметрах  соответствует 

условию 2 1 0.9g B   соответственно.  

На Рис.6 при 2 2.2g    имеем переходы 6 2 6    . При 

22.2 0g    система находится в состоянии 6 . При положительных 2g  проис-

ходит переход 4 1  . Максимальное значение запутанности для 4,6  для 

данных параметров достигается при 2 1 2.3g B   соответственно. 

Рис.5. Зависимость отрицательности от магнитного поля при  
, , , где кривые 1–7 соответствуют значениям 

–4; –3; –2; 3; 2; 1; 0.5. 
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При заданных параметрах можно контролировать систему с помощью 

магнитного поля и достичь максимального значения запутанности при поле 

   2 2B J D g     для состояний 4,6  соответственно.  

5. Заключение 

В данной работе была рассмотрена задача оптимизации и манипуляции 
квантовой запутанностью в двухспиновых квантовых системах, квантовых ди-
мерах. Были проанализированы две простейшие системы, димер со спинами 1/2 
и смешанный димер со спинами 1 и 1/2. 

В случае димера со смешанным спином воздействие любых заданных 
параметров системы можно компенсировать некоторым магнитным полем и та-
ким образом получить максимальное возможное для системы значение запу-
танности. 

В случае антиферромагнетика при повышении значения магнитного 
поля обе системы переходят в состояние с меньшей запутанностью. Для ферро-
магнетиков же при положительном 1g  существуют некоторые отрицательные 
значения 2g , при которых система переходит в состояние с большей запутан-
ностью. 

Это свойство весьма важно, так как указывает на весьма нетривиальный 
факт возможности реализации запутанных состояний в спиновых системах с 
чисто ферромагнитным взаимодействием между частицами. Запутанность воз-
никает в этом случае из-за различия в знаках g-факторов, которое приводит к 
не коммутативности оператора магнитного момента и гамильтониана системы. 

Авторы благодарны Н.С. Ананикяну и Л.Н. Ананикяну за плодотворные 

обсуждения, а так же А.Г. Саргсяну, М.Г. Асатрян, А.С. Котанджян за помощь в 

подготовке текста. 

Рис.6. Зависимость отрицательности от магнитного поля при  
, , , где кривые 1–5 соответствуют значениям 

1; –3; –2.5; –2.2; –1. 
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ՔՎԱՆՏԱՅԻՆ  ԽՃՃՎԱԾՈՒԹՅՈՒՆԸ  ՍՊԻՆԱՅԻՆ  ԵՐԿՄԱՍՆԻԿԱՆԻ  
ՀԱՄԱԿԱՐԳԵՐՈՒՄ  ՄԱԳՆԻՍԱԿԱՆ  ԴԱՇՏԻ   

ԵՎ  ԱՆՀԱՄԱՍԵՌ  g-ՖԱԿՏՈՐՆԵՐԻ  ԷՖԵԿՏՆԵՐԸ  

Ժ.Ա. ԱԴԱՄՅԱՆ,  Ս.Ա. ՄՈՒՐԱԴՅԱՆ,  Վ.Ռ. ՕՀԱՆՅԱՆ 

Տվյալ աշխատանքում կուսումնասիրվեն  սպին-1/2 և խառը սպին-(1/2,1) 

Հայզենբերգի մոդելի երկմասնիկանի համակարգերը ու նրանց քվանտային 

խճճվածությունը, մասնավորապես խճճվածության կախումը համակարգի տարբեր 

բնութագրերից և արտաքին մագնիսական դաշտից: Աշխատանքում քվանտային 

խճճվածության կարգը որոշվում է երկու տարբեր մեթոդներով` "negativity" և 

"concurrence"։ Քնարկվում է համապատասխան մեծությունների կախումը սպինների 

Լանդեի g-ֆակտորներից, համակարգի անիզոտրոպության հաստատուններից և 

մասնիկների փոխանակային էներգիայից : 

QUANTUM  ENTANGLEMENT  IN  SPIN  DIMERS:  EFFECTS   
OF  A  MAGNETIC  FIELD  AND  HETEROGENEOUS  g-FACTORS 

Z.A ADAMYAN,  S.A MURADYAN,  V.R. OHANYAN 

In the work, the spin-1/2 Heisenberg dimer, the mixed spin-(1/2,1) Heisenberg dimer 
and their quantum entanglement are considered, particularly the dependence of the 
entanglement on the system characteristics and the external magnetic field. The quantum 
entanglement in this work is determined using two different methods, namely “Negativity” and 
“Concurrence”. The dependence of the corresponding quantities on spins’ Landé g-factors, 
system anisotropy constants and exchange constant is discussed. 
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В данной статье описывается применение метода фазовой плоскости для 
анализа поведения стационарных плоских гармонических электромагнитных 
волн. Метод фазовой плоскости позволяет качественно описать все возможные 
решения нелинейного дифференциального уравнения Гельмгольца без проведе-
ния численного интегрирования. Представлены все типы фазовых портретов для 
волн в средах с самодействием и обсуждается их физическая интерпретация. Рас-
смотрение проводится на модели кубической нелинейности без уточнения физи-
ческого механизма нелинейности. Обсуждаются особенности нелинейного 
случая. Описано явление самоограничения мощности передаваемой волны в 
среде с отрицательной нелинейностью.  

1. Введение 

Метод фазовой плоскости – это графический метод, позволяющий каче-

ственно анализировать поведение систем, описываемых дифференциальными 

уравнениями второго порядка [1,2]. Под фазовой плоскостью понимается плос-

кость, каждая точка которой однозначно определяет состояние (фазу) системы. 

Основным преимуществом метода фазовой плоскости является его при-

менимость к анализу как линейных, так и нелинейных систем. Некоторые важ-

ные свойства нелинейных систем, которые невозможно или трудно исследовать 

аналитически, поддаются качественному исследованию и интерпретации путём 

графического анализа на фазовой плоскости. 

Метод фазовой плоскости в теории распространения электромагнитных 

волн был разработан в рамках метода единого выражения (МЕВ) [3,4]. Метод 

единого выражения разработан для решения стационарной краевой задачи в 

электродинамике. Поле в МЕВ представляется в виде единого выражения, 
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которое полностью описывает результирующую амплитуду и фазу электромаг-

нитной волны и, следовательно, не требует выполнения принципа суперпозиции, 

в отличие от обычного подхода в виде суперпозиции встречных волн. Таким об-

разом, метод пригоден для анализа волновых процессов в средах с самовоздей-

ствием [3,4], включая анализ методом фазовой плоскости [4–6]. 

Хотя метод фазовой плоскости для колебательных систем хорошо развит, 

его применение к волновым системам требует собственного подхода. Причина в 

том, что в случае колебательных систем анализируется временное поведение ам-

плитуды, а фазовые координаты представляют собой амплитуду колебания и его 

производную по времени, тогда как в случае волновых систем анализируется 

пространственное поведение амплитуды и, соответственно, фазовые координаты 

являются амплитудой колебаний и их производной по пространственной коорди-

нате. Поэтому аналогия с теорией колебаний не помогает выявить связь фазовых 

портретов с физическими условиями протекания волновых процессов и объяс-

нить их особенности. В данной статье описан метод построения и анализа фазо-

вых портретов стационарных плоских гармонических электромагнитных волн в 

средах с самовоздействием. Представлены все типы фазовых портретов для волн 

в средах с кубической нелинейностью и обсуждена их физическая интерпрета-

ция. 

2. Метод фазовой плоскости в МЕВ 

Распространение плоской гармонической волны в среде с диэлектриче-

ской проницаемостью   описывается уравнением Гельмгольца, которое в одно-

мерном случае имеет вид: 

 
2

2
02

( )
( ) 0x

x
d E z

k E z
dz

  
  , (1) 

где 0k c   – волновое число в свободном пространстве, комплексная функция 
( )xE z  – линейно поляризованная вдоль оси x составляющая электрического поля, 

распространяющегося вдоль оси z. Временная зависимость вида i te   подразуме-

вается, но не участвует в дальнейшем анализе. Диэлектрическая проницаемость 

среды   является действительной величиной для сред без усиления и без потерь. 

В случае сред с самовоздействием диэлектрическая проницаемость зависит от 

интенсивности волны. 

Решение волнового уравнения в МЕВ представляется в виде [3,4]: 

   ( ) ( ) expE z U z iS z   , (2) 

где U(z) и S(z) – реальные величины, описывающие пространственные распреде-

ления амплитуды и фазы, соответственно. Подставив (2) в уравнение Гельм-

гольца (1), получим систему дифференциальных уравнений для U(z) и S(z): 
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где 
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0

( )
( )

dS z
P U z

dk z
  (5) 

постоянная, пропорциональная плотности потока энергии в среде [3–6]. 

Система уравнений (3,4) даёт возможность проведения качественного 

анализа методом фазовой плоскости [4–6]. Чтобы получить фазовые траектории 

Y(U) системы, необходимо исключить координату z. Это можно сделать, разде-

лив уравнение (4) на (3) после чего получаем: 

 
2 2 4

3

( )dY P U U

dU U Y

  



. (6) 

Интегрируя (6), получаем уравнение фазовых траекторий: 

  
2

2 2
2

2Y U U dU C
U


     , (7) 

где C – постоянная интегрирования, которая определяет конкретную траекторию 

в фазовом портрете. 

Координаты особых точек (US, YS), то есть точек, в которых направление 

касательной к фазовой траектории не определено [1,2], в нашем случае даются 

соотношением: 

 
 2 2 4 ,

0.

S S

S

U U

Y

   



 (8) 

Фазовый портрет представляет собой семейство фазовых траекторий, 

описываемых уравнением (7) для фиксированного P и различных значений пара-

метра C, включая особые точки (8). 

Интегрирование (3) вдоль фазовой траектории дает неявную зависимость 

U от z: 

 
 

0

0 0( )
U

U

dU
z z k

Y U
   , (9) 

где функция Y(U) определяется формулой (7). 

Физическая интерпретация фазовых портретов волн в самодействующих 

средах не всегда очевидна. Поэтому сначала рассмотрим фазовые портреты волн 

в линейных однородных средах. Физическая интерпретация в этом случае до-

вольно проста, поскольку все решения волнового уравнения в линейных 
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однородных средах хорошо известны. Это рассмотрение послужит основой для 

анализа фазовых портретов в случае самовоздействия электромагнитных волн. 

3. Фазовые портреты систем, описывающих волны  
в линейных однородных средах 

3.1. Случай нулевого потока энергии (P = 0) 

Если P = 0, то из (5) следует, что на участках, где U(z) ≠ 0 наблюдаются 

синхронные колебания в среде. В точках, где U(z) = 0 и Y(z)  0, фаза меняется на 
 . Уравнение фазовых траекторий (7) в случае P = 0 и const   принимает 

форму 
 2 2Y U C   , (10) 

и координаты (8) особой точки: 
 0, 0S SU Y  . (11) 

Форма фазовых траекторий (10) зависит от знака диэлектрической проницаемо-

сти. Это эллипсы (если 0  ) или гиперболы (если 0  ). Поэтому мы обсудим 

эти случаи по-отдельности.  

Случай Р = 0, 0  . Фазовый портрет в среде с положительной диэлек-

трической проницаемостью состоит из эллипсов с особой точкой типа «центр» в 

нулевой точке, как показано на рисунке 1. Эллипсам соответствуют стоячие 

волны, образованные суперпозицией двух встречных волн с равными амплиту-

дами. Каждый эллипс соответствует определенной амплитуде волны в соответ-

ствии с величиной константы C. Один виток вдоль фазовой траектории 

соответствует длине волны  . Длина волны в линейном случае не зависит от ам-

плитуды волны. Это свойство аналогично изохронизму маятника [1]. Волны в 

нелинейной среде не обладают этим свойством. Изменение знака U при пересе-

чении оси Y означает изменение фазы на   в узлах электрического поля. Особая 

точка типа «центр» соответствует отсутствию поля. 

Рис.1. Фазовый портрет системы (3,4) для линейной однородной 
среды без потерь или усиления в случае P = 0. 
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Случай Р = 0, 0  . Фазовый портрет в однородных средах с отрицатель-
ной диэлектрической проницаемостью состоит из двух пар гипербол (рис.1). Се-
паратрисы – это прямые, проходящие через особую точку типа «седло» (0.0). 
Поскольку амплитуда U и ее производная Y не ограничены на фазовых траекто-
риях, фазовые траектории имеют физический смысл только в ограниченной об-
ласти фазового пространства. 

В случае 0C   ограниченная область фазового пространства означает 
ограниченный сегмент в физическом пространстве, то есть на оси z. Таким обра-
зом, фазовые траектории волн с 0C   имеют место только в слоях конечной тол-
щины. Физически эти траектории реализуются путем падения волн с 
одинаковыми амплитудами с обеих сторон слоя. При этом поле в среде является 
суперпозицией экспоненциально убывающих полей. Выбор режима осуществля-
ется путем установления граничных условий на соответствующей фазовой тра-
ектории [4–6]. 

В случае C = 0 любой отрезок фазовой траектории (сепаратрисы), содер-
жащий особую точку, соответствует неограниченному отрезку на оси z, по-
скольку интеграл (9) расходится. Таким образом, сепаратриса может быть 
реализована как в ограниченном слое, так и в полупространстве. Последнее со-
ответствует полному отражению от полупространства с отрицательной диэлек-
трической проницаемостью, где поле экспоненциально уменьшается до нуля при 
z  . 

3.2. Случай ненулевого потока энергии (P  0) 

Для линейной среды ( const  ) из (7) имеем следующее выражение для 

фазовых траекторий: 

 
2

2 2
2

Y U C
U


    . (12) 

Координаты особых точек для этого случая получаются из (8): 

 4 2 / ,  0S SU Y     . (13) 

Случай P  0, 0  . Фазовый портрет в среде с положительной диэлек-

трической проницаемостью ( 0  ) состоит из пар замкнутых кривых и двух осо-

бых точек типа «центр», как показано на рис.2 (показана правая ветвь). Левая и 

правая ветви каждой фазовой траектории описывают волны с противополож-

ными знаками (сдвиг фазы на  ). 

Замкнутые траектории соответствуют суперпозиции встречных волн с 

разными амплитудами. Здесь, в отличие от случая стоячих волн (P = 0), один 

оборот вдоль фазовой траектории соответствует расстоянию, равному половине 

длины волны. Особая точка соответствует волне с постоянной амплитудой SU , 

из чего следует, что в этом случае мы имеем бегущую волну. Действительно, из 
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(5), учитывая (4), получаем фазовое распределение: 0( )S z k z     (или 

0( )S z k z   ). 

Случай P0, 0  . Как видно из (13), в случае отрицательной диэлектри-

ческой проницаемости особой точки нет, т.е. нет бегущей волны. Фазовый порт-

рет состоит из пар разомкнутых кривых (Рис.2, показана правая ветвь). 

Поскольку значения U и Y на фазовых траекториях не ограниченны, фазовые тра-

ектории имеют физический смысл только в ограниченной области фазового про-

странства. Любой конечный отрезок фазовой траектории соответствует 

ограниченному интервалу z. Это указывает на то, что в средах с отрицательной 

диэлектрической проницаемостью случай 0P   возможен только в слоях конеч-

ной толщины.  

4. Фазовые портреты систем, описывающих волны в изначально  
однородных средах с кубической нелинейностью 

Зависимость диэлектрической проницаемости от напряженности поля в 

случае кубической нелинейности имеет вид 

 2
0 2U     , (14) 

где 0  – начальная диэлектрическая проницаемость среды (при U = 0), а 2  – 

параметр нелинейности среды. 

Уравнение фазовых траекторий и координат особых точек Us, Ys получим 

из (7) и (8) с учетом (14): 

 
2 4

2 2
0 22 2

U
Y U C

U


      , (15) 

 2 4 6
0 2 0S SU U      , (16) 

 0SY  . (17) 

Положение особых точек и тип фазового портрета в случае среды с куби-

ческой нелинейностью зависят от значения P и знаков 0  и 2 . Все возможные 

случаи даны в таблице 1, которая содержит координаты, число и типы особых 

Рис.2. Фазовый портрет системы (3,4) для линейной однородной 
среды без потерь или усиления в случае P  0. 
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точек, а также значение диэлектрической проницаемости в особой точке. 

В таблице приняты следующие обозначения: 0 2/    , 

0 22 / 3    , 3 2
0 2/ 3    , a и b являются положительными решениями урав-

нения (16). Каждому случаю, указанному в таблице 1 соответствует конкретный 

тип фазового портрета. Для всех портретов с P  0 на рисунках показана только 

правая ветвь, соответствующая U > 0. 

4.1. Случаи сред с 0 20, 0     и 0 20, 0     

Фазовые портреты в этих случаях топологически сходны с соответствую-

щим портретом в линейной среде (рис.1,2). Это связано с соотношением знаков 

0  и 2 , при котором увеличение амплитуды не может изменить знак диэлектри-

ческой проницаемости, что изменило бы тип фазового портрета. Все разъясне-

ния, касающиеся физического смысла траекторий в линейном случае, 

действительны и в этом случае. Распределение амплитуд в нелинейных средах в 

этих случаях описывается эллиптическими функциями Якоби [4]. 

4.2. Случай среды с 0 < 0, 2 > 0  

При P = 0 фазовые траектории стоячих волн при малых U (рис.3) напоми-

нают фазовые портреты для линейных сред с 0   (рис.1). При достаточно боль-

шом U диэлектрическая проницаемость становится положительной, и поведение 

поля такое же, как в линейной среде с 0   (рис.1). Все фазовые траектории 

Табл.1.  

Sign of 
ε, ε0 

Picture 
number 

Flow 
Singular points ε(US) 

Coordinates number type  

ε0 > 0, 
ε2 > 0 

Fig.1, P = 0 P = 0 US = 0, YS = 0 1 center ε = ε0 

Fig.2, P  0 P  0 US = a, YS = 0 2 center ε > 0 

ε0 < 0,  
ε2 < 0 

Fig.1, P = 0 P = 0 US = 0, YS = 0 1 saddle ε = ε0 

Fig.2, P  0 P  0 ----- 0 -------- ------- 

ε0 < 0,  
ε2 > 0 

Fig.3 
P = 0 

US0 = 0, YS = 0  
US = , YS = 0 

1 
2 

saddle 
center 

ε = ε0 
ε = 0 

P  0 US = a, YS = 0 2 center  

ε0 > 0,  
ε2 < 0 

Fig.4 
P = 0 

US0 = 0, YS = 0 
US = , YS = 0 

1 
2 

center 
saddle 

ε = ε0 
ε = 0 

P < γ 
US0 = a, YS = 0 
US = b, YS = 0 

2 
2 

center 
saddle 

0 < ε < ε0 

0 < ε <ε0 

Fig.5 P = γ US=  φ, YS = 0 2 cusp ε = ε0/3 

 P > γ ----------- 0 -------- ----- 
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локализованы в ограниченной области фазового пространства. 

Каждая фазовая траектория, за исключением сепаратрисы и особых точек, 

описывает периодические стоячие волны в z, которые могут быть реализованы 

как в ограниченной, так и в неограниченной области физического пространства. 

Стоячие волны в ограниченной области физического пространства реализуются 

в результате падения волн с обеих сторон среды. Особая точка типа «центр» опи-

сывает синхронные колебания с постоянной амплитудой во всей среде. 

Любой сегмент сепаратрисы, содержащий особую точку, соответствует 

неограниченному отрезку на оси z , то есть описывает полное отражение волны 

от нелинейного полупространства. Если C < 0, наблюдаются две одинаковые 

моды стоячих волн (для каждого значения C) с противоположными фазами. Про-

странственный период зависит от значения C, в отличие от волн в линейных сре-

дах. Если C > 0, существует одна мода стоячей волны с периодическим 

изменением знака (сдвигом фазы на ) вдоль оси z. Выбор режима осуществля-

ется путем установления граничных условий на соответствующей фазовой тра-

ектории [4–6]. 

При P  0 фазовые траектории (рис.3) не обладают какой-либо интересной 

особенностью и имеют физическую интерпретацию, как в линейном случае с 

0   (рис.1). Если C > C1, среда превращается в многослойную структуру со зна-

копеременной диэлектрической проницаемостью. Особая точка CS указывает на 

существование бегущей волны. 

4.3. Случай среды с 0 > 0, 2 < 0 

Этот случай является наиболее сложным, в котором возможны четыре 

типа фазового портрета в зависимости от значения P (см. Табл.1). 

Рис.3. Фазовый портрет системы (3,4) для среды с кубической нели-
нейностью, когда 0 < 0, 2 > 0. 
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При P = 0 фазовые траектории стоячих волн (рис.4) при малых амплиту-

дах поля аналогичны фазовым траекториям стоячих волн в линейной среде с 

0   (рис.1). Для больших амплитуд они аналогичны фазовым траекториям сто-

ячих волн в линейной среде с 0   (рис.1) и поэтому имеют физический смысл 

только в ограниченной области фазового пространства. Любой сегмент сепара-

трисы, включающий особую точку, соответствует синхронным колебаниям 

асимптотически ( z) постоянной амплитуды. 

Стоячие волны реализуются путем падения волн с одинаковой амплиту-

дой на обе стороны ограниченной области физического пространства. Падающие 

волны малой амплитуды, которые не могут изменить знак диэлектрической про-

ницаемости, возбуждают синхронные колебания с периодическим изменением 

амплитуды U(z) (пунктирная линия CS > C > 0). Диэлектрическая проницаемость 

остается положительной. Увеличение амплитуды падающих волн приводит к по-

явлению сегмента сепаратрисы типа глаза. Если прикладываются большие ам-

плитуды, мы попадаем на траекторию с C < 0 (пунктирная линия) с 

апериодическим поведением. Уменьшая амплитуду, мы сначала достигаем тра-

ектории с C = 0. Дальнейшее уменьшение приводит к расходящимся ветвям се-

паратрисы. Фазовые траектории с C > CS соответствуют граничным условиям с 

большими значениями U и Y.  

При малых потоках энергии (0 < P < γ) наблюдается периодическое или 

апериодическое распределение амплитуды поля (рис.4). Особая точка типа 

«центр» описывает бегущую волну, а особая точка типа «седло» описывает 

асимптотически ( z) бегущую волну. Если падающая волна имеет малую ам-

плитуду, то мы остаемся в области с 0   и получаем траектории, аналогичные 

траекториям для сред с 0   (рис.2). Увеличение U преобразует траекторию в 

замкнутую сепаратрису. 

Начиная с достаточно большой амплитуды U, мы попадаем на пунктир-

ную траекторию или правее. Это дает апериодическое поведение поля. 

Рис.4. Фазовые портреты системы (3,4) для среды с кубической не-
линейностью, когда ε0 > 0, ε2 < 0 в случаях P = 0 и P < γ. 



474 

Уменьшение U превращает траекторию в расходящиеся ветви сепаратрисы. Лю-

бой отрезок сепаратрисы, содержащий особую точку, соответствует частичному 

отражению волны от полупространства. 

Выбор режима осуществляется путем установления граничных условий 

на соответствующей фазовой траектории [4–6]. Наличие разных траекторий с од-

ним и тем же значением C означает возможность бистабильности. 

При P = γ наблюдается только апериодическое распределение поля (рис.5) 

и возникает особая точка типа «клюв». Все траектории могут быть реализованы 

только в ограниченной области физического пространства. Исключение состав-

ляют сегменты сепаратрисы, содержащие особую точку. Этот случай соответ-

ствует падению волны на нелинейное полупространство. Здесь нет полного 

отражения, как в случае линейной среды с 0  . Причина этого в том, что вдоль 

оси z из-за нелинейности устанавливается определенное распределение диэлек-

трической проницаемости. 

При P > γ (рис.5) особой точки нет и, соответственно, нет фазовой траек-

тории, соответствующей неограниченной области физического пространства. 

Это приводит к заключению, что когда волна падает на нелинейное полупро-

странство, происходит самоограничение потока энергии значением P = γ. Это яв-

ление было проанализировано путем прямого интегрирования системы 

дифференциальных уравнений (3,4) и получено согласие с качественным анали-

зом [4].  

5. Заключение 

Анализ волновых процессов методом фазовой плоскости, разработанным 

в рамках МЕВ, показал свою полезность для нахождения и интерпретации всех 

возможных мод плоских электромагнитных волн в нелинейных средах с само-

воздействием. Анализ показал наличие в нелинейном случае мод стоячей волны 

с постоянной амплитудой вдоль координаты. Они соответствуют особой точке 

Рис.5. Фазовые портреты системы (3,4) для среды с кубической не-
линейностью, когда ε0 > 0, ε2 < 0 в случаях P = γ, и P > γ. 
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типа «центр» в средах с положительной нелинейностью. В средах с отрицатель-

ной нелинейностью особая точка типа седло описывает синхронные колебания с 

асимптотически ( z) постоянной амплитудой. 

При наличии потока энергии бегущие волны соответствуют особым точ-

кам, как и в линейном случае. Но в нелинейном случае существуют также фазо-

вые портреты с особыми точками типа седло (для малых потоков) и типа клюва 

(для потоков P = γ). Они описывают асимптотически ( z) бегущую волну. В 

среде с отрицательной нелинейностью наблюдается также явление самоограни-

чения потока энергии прошедшей волны величиной P = γ. 

Во всех рассмотренных случаях требуемый режим может быть реализо-

ван путем установления граничных условий в некоторой точке на соответствую-

щей фазовой траектории. 
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PHASE-PLANE  ANALYSIS  OF  SOLUTIONS  OF  THE  HELMHOLTZ  
EQUATION  FOR  ELECTROMAGNETIC  WAVES   

IN  MEDIA  WITH  SELF-ACTION 

H.V. BAGHDASARYAN,  V.A. VARDANYAN,  A.V. DARYAN 

This article describes the application of the phase plane method for analyzing the 
behavior of stationary plane harmonic electromagnetic waves. The phase plane method allows 
a qualitative description of all possible solutions of Helmholtz nonlinear differential equation 
without performing numerical integration. All types of phase portraits for waves in the media 
with self-action are presented and their physical interpretation is discussed. Consideration is 
performed on the model of cubic nonlinearity without specifying the physical mechanism of 
nonlinearity. Peculiarities of the nonlinear case are discussed. The phenomenon of self-
limitation of the transmitted wave power in a medium with negative nonlinearity is described. 
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Проведено теоретическое исследование спектроскопических свойств 
низкофононного кристалла LaF3:Er3+, определяющее их лазерные возможности в 
средней инфракрасной области длин волн (2.62–4.97 мкм). Построены волновые 
функции штарковских подуровней мультиплетов 4S3/2, 4F9/2, 4I9/2, 4I11/2, и 4I13/2 иона 
Er3+ в LSJM-представлении. Вычислены силы линий косвенных электродиполь-
ных и магнитодипольных межштарковских переходов, рассчитаны основные 
спектроскопические и кинетические характеристики оптического спектра при-
месного иона.  

1. Введение 

Кристаллы фторида лантана, легированные ионами группы редких земель 

(LaF3:Er3+), имея низкочастотный фононный спектр ( 1300 350 cmm
   ), явля-

ются одним из перспективных кандидатов лазерных материалов для получения 

генерации в средней инфракрасной (MIR) области длин волн [1]. Целенаправлен-

ный поиск материалов для MIR – лазеров имеет особое практическое значение, 

поскольку они являются составной частью оптической лидарной системы. По-

следний может быть использован для сбора важных данных о химическом со-

ставе атмосферы: выявления концентраций, содержащихся в атмосфере токси-

чных соединений 2CO , 4CH , CO , 2NO , 2SO  и т.д. [2]. Оптические спектры при-

месного поглощения и излучения кристалла 3+
3LaF :Er исследованы в [3–6]. В 

частности, в [4] определены энергетические уровни примесного иона (Рис.1), 

проведен стандартный анализ Джадда–Офельта спектров поглощения, опреде-

лены параметры интенсивности ( 20 2
2 1.07 10 cm   , 20 2

4 0.28 10 cm ,    
20 2

6 0.63 10 cm   ). В [3] вычислены вероятности косвенных электродиполь-

ных (КЭД) и магнитодипольных (МД) межмультиплетных переходов, опреде-

лены времена жизни возбужденных мультиплетов.  
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В настоящей работе приведены результаты количественных вычислений 

основных спектроскопических характеристик кристалла 3+
3LaF :Er , определяю-

щие их лазерный потенциал в диапазоне длин волн 2.62–4.97 мкм. Расчеты про-

ведены с учетом штарковской структуры оптического спектра примесного иона. 

2. Волновые функции штарковских подуровней 

Как известно, в кристаллическом поле (КП) вырожденные мультиплетные 

состояния свободного иона 3Er   расщепляются на крамерсовские дублеты, при 

этом волновая функция  -ого штарковского состояния, в приближении слабого 

КП (LSJM представление), строится в виде линейной комбинации 

  
JM

M

a LSJM  , (1) 

где L и S – угловой и спиновый моменты, M – проекция полного углового мо-

мента J, ( )
JMa 

 – численные коэффициенты. Полагая, что в матрице кристалла 
3+

3LaF :Er  точечная симметрия ближайшего окружения примесного иона 3hD  [6], 

гамильтониан КП, в рамках приближения точечных зарядов, можно записать в 

виде: 

     
20 40 60 6020 40 60 60CF J J J JH B O B O B O B O       , (2) 

Рис.1. Схема энергетических уровней LaF3 –Er3+. 
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где α J , βJ  и γ J  – постоянные Стивенса, значения которых для иона 3+Er  при-

ведены в приложении  [8], kqB – параметры КП, численные значения которых, 

определенные из условия наилучшего согласия расчетных и экспериментальных 

значений штарковских расщеплений мультиплетных состояний, приведены в [6]:

20 141B  , 40 145B  , 60 48.3B  , 66 430B   (в см–1),  kqO  – эквивалентные опера-

торы, матричные элементы которых табулированы в [9]. Волновые функции 

штарковских состояний, построенные путем внутримультиплетной диагонализа-

ции потенциала КП (2) на основе базисных функций неприводимых представле-

ний точечной группы 3hD  [7], приведены в приложении. 

3. Спектроскопические характеристики кристалла LaF3:Er3+  

При теоретическом исследовании спектроскопических свойств примес-

ных кристаллов наиболее удобной величиной является сила линии межштарко-

ского перехода i f  [10]: 

 ed md
i f ed i f md i fS S S      , (3) 

где первое слагаемое соответствует КЭД 

      
2

2,4,6

ied ied
t t ti f

t

S A i f f U i


   , (4) 

а второе – МД переходам 

    md md
mdi f i fS A S   . (5) 

В (3)–(5) введены следующие обозначения:  22χ 2 9ed n n   и 3
md n   – по-

правки локального КП (n – коэффициент преломления на длине перехода), t  

 2,4,6t   – параметры интенсивности, ti u f  – приведенный матричный эле-

мент неприводимого единичного оператора tu  ранга t, явное выражение которого 

приведено в работах [10, 11],    ied
tA i f  и  md

i fA  – коэффициенты межштарков-

ского КЭД и МД переходов [11–13]: 

          
2

*
, ,

,

1 f f

f f i i

i f

t f iJ Mied f i
t J M J M

m t M M f i

J t J
A i f a a

M m M





 
      

  , (6) 

  
2

( ) *( ) ( )
11

1
2 1

f f

i i

f iJ Mmd f i
i f J M J Mf f

f m M M f ii f

J J
A a a

J M m M




 
        

  , (7) 

mdS  – сила линии межмультиплетного МД перехода [3,11],    
    – 3j символ. 

Приведенные матричные элементы рассчитаны, используя вычисленные 

в [8] значения генеалогических коэффициентов иона 3Er   (4f 11): 
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2 2
4 4 4 4

11/2 2 13/2 11/2 4 13/2

2
4 4

11/2 6 13/2

0.0332, 0.1706,

1.0915,

I u I I u I

I u I

 


 (8a) 

 

2 2
4 4 4 4

9/2 2 11/2 9/2 4 11/2

2
4 4

9/2 6 11/2

0.0021, 0.0690,

0.1520,

I u I I u I

I u I

 


 (8b) 

 

2 2
4 4 4 4

9/2 2 9/2 9/2 4 9/2

2
4 4

9/2 6 9/2

0.122, 0.0061,

0.0203,

F u I F u I

F u I

 


 (8c) 

 

2 2
4 4 4 4

3/2 2 9/2 3/2 4 9/2

2
4 4

3/2 6 9/2

0, 0.0001,

0.0228.

S u F S u F

S u F

 


 (8d) 

Значения сил линий, поперечных сечений и вероятностей спонтанных ме-

жштарковских переходов    4 4
3/2 9/2i fS k F ,    4 4

9/2 9/2i fk F I , 

   4 4
9/2 11/2i fI I   и    4 4

11/2 13/2i fI I  , рассчитанные при 1.6n  , при-

ведены в табл.1–4. 

Из Табл.1 видно, что сила межмультиплетного перехода 4 4
3/2 9/2S F  

мала  22 25.34 10 cm , чем и обусловлен пренебрежимо малый вклад этого пе-

рехода в процесс распада уровня 4
3/2S [3]. Сила КЭД межмультиплетного 

Табл.1. Спектроскопические характеристики спектральныхлиний 
межштарковских переходов    4 4

3/2 9/2S k F   

переход , мкм 
i fS  ,  

23 210  cm  

* 1cm , 
20 210 cm  

i fA ,  

s–1 

1 1k   3.159 3.6238 0.2809 0.083 

2k  3.205 3.2645 0.2437 0.072 

3k  3.213 1.3330 0.1015 0.029 

4k  3.244 2.5503 0.1928 0.054 

5k  3.300 2.5743 0.1921 0.052 

2 1k   3.130 1.6964 0.1329 0.040 

2k  3.176 2.0557 0.1574 0.046 

3k  3.184 3.9857 0.3060 0.089 

4k  3.213 2.7695 0.2063 0.060 

5k  3.269 2.8571 0.2139 0.059 

*  – ширина соответствующей спектральной линии в см–1 
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перехода 4 4
9/2 9/2F I  составляет 216.54 10  см2, что для вероятности спонтан-

ного радиационного перехода приводит к значению 1.1 с–1 (Табл.2), согласующе-

муся с значением, полученным в [3]: 1.2edA   с–1. 
 

Табл.2. Спектроскопические характеристики спектральных ли-
ний межштарковских переходов    4 4

9/2 9/2k F I  

переход , мкм 
i fS  , 

23 210  cm  

* 1cm , 
20 210 cm  

i fA  

s–1 

1 1k   3.362 11.8418 0.7963 0.2256 

         2  3.499 19.7870 1.2779 0.3335 

         3  3.587 12.1305 0.7259 0.1894 

         4  3.720 4.5166 0.2974 0.0688 

        5  3.748 4.9003 0.2988 0.0679 

  2 1k   3.311 9.6590 0.6594 0.1925 

      2  3.444 3.8915 0.2558 0.0691 

       3  3.529 21.2723 1.2935 0.3494 

      4  3.658 13.1575 1.4646 0.1939 

       5  3.685 5.6359 0.3461 0.0817 

  3 1k   3.303 10.3476 0.7062 0.2062 

      2  3.434 7.1027 0.4679 0.1272 

      3  3.519 34.6767 2.2264 0.5745 

      4  3.647 12.7538 0.7900 0.1895 

      5  3.674 19.9460 1.2285 0.2916 

4 1k   3.271 15.7104 1.0853 0.3247 

       2  3.400 8.9743 0.5966 0.1650 

      3  3.483 8.6124 0.5593 0.1477 

       4  3.609 20.6727 1.2947 0.3175 

      5  3.635 13.7814 0.8558 0.2065 

5 1k   3.215 15.9011 1.1155 0.3442 

       2  3.340 8.7884 0.5946 0.1704 

      3  3.420 8.1437 0.5381 0.1471 

       4  3.541 20.7252 1.3207 0.3376 

       5  3.566 14.2210 0.9006 0.2258 

*  – ширина соответствующей спектральной линии в см–1 
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Табл.3. Спектроскопические характеристики спектральных ли-
ний межштарковских переходов    4 4

9/2 11/2I I   

 переход , мкм 
i fS  , 
23 210  cm  

* 1cm , 
20 210 cm  

i fA  , 

s–1 

  1 1  4.721 66.2793 3.4488 0.4555 

       2 4.744 166.4830 8.6254 1.1296 

 3 4.787 4.3895 0.2254 0.0289 

 4 4.819 42.0707 2.1483 0.2732 

 5 4.852 9.4657 0.4797 0.0600 

 6 4.973 4.2481 0.2099 0.0250 

2 1   4.476 26.0803 1.4294 0.2096 

       2 4.596 24.0186 1.3135 0.1909 

 3 4.535 44.4508 2.4091 0.3455 

 4 4.564 82.3669 4.4352 0.6277 

 5 4.593 90.2827 4.8296 0.6746 

 6 4.701 26.9390 1.4076 0.1875 

3 1   4.340 7.8409 0.4434 0.0693 

       2 4.359 5.0287 0.2829 0.0438 

 3 4.396 185.8530 10.3694 1.5765 

 4 4.423 3.1428 0.1746 0.0263 

 5 4.450 83.7593 4.6209 0.6868 

 6 4.552 8.4148 0.4544 0.0646 

4 1   4.160 120.5810 7.1160 1.2103 

       2 4.177 37.1515 2.1817 0.3676 

 3 4.211 3.5114 0.2047 0.0340 

 4 4.235 63.8633 3.6971 0.6054 

 5 4.261 22.2426 1.2817 0.2079 

 6 4.354 2.4183 0.1363 0.0212 

5 1   4.125 27.6117 1.6407 0.2832 

       2 4.143 4.5983 0.2724 0.0468 

 3 4.175 5.9414 0.3497 0.0592 

 4 4.200 22.0277 1.2871 0.2148 

 5 4.225 31.3596 1.8238 0.3015 

 6 4.316 202.6050 11.5128 1.8159 

*  – ширина соответствующей спектральной линии в см–1 
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Табл.4. Спектроскопические характеристики спектральных ли-
ний межштарковских переходов    4 4

11/2 13/ 2I I   

переход , мкм 
i fS  ,  
23 210  cm  

* 1cm , 
20 210 cm  

i fA  , 

s–1 

1  1 2.705 243.1820 20.4526 8.9275 
 2 2.724 104.0750 8.6588 3.7371 
 3 2.754 50.3983 4.1065 1.7511 
 4 2.777 22.7269 1.8401 0.7644 
 5 2.795 21.3236 1.7108 0.7095 
 6 2.819 3.8441 0.3027 0.1239 
 7 2.878 21.9667 1.6920 0.6645 

2  1 2.698 19.2238 1.5785 0.7057 
 2 2.717 162.9140 13.5351 5.8498 
 3 2.747 12.9032 1.0395 0.4483 
 4 2.769 178.6010 14.5659 6.0720 
 5 2.787 38.4929 3.0897 1.2807 
 6 2.811 27.0332 2.1520 0.8804 
 7 2.869 28.3668 2.1938 0.8671 

3  1 2.684 75.0195 6.2943 2.8162 

 2 2.703 40.3716 3.3758 1.4821 

 3 2.732 212.8830 17.6765 7.5604 

 4 2.755 26.2279 2.1255 0.9113 

 5 2.772 84.4569 6.9061 2.8713 

 6 2.796 18.5120 1.4647 0.6094 

 7 2.854 10.0976 0.7931 0.3152 

4  1 2.674 4.4131 0.3682 0.1675 

 2 2.693 12.8300 1.0699 0.4763 

 3 2.722 24.0152 1.9632 0.8623 

 4 2.744 89.8604 7.4216 3.1565 

 5 2.762 72.3305 5.9300 2.4859 

 6 2.786 229.2190 18.5289 7.6265 

 7 2.843 34.8710 2.7329 1.0002 

5  1 2.664 7.6162 0.6385 0.2924 

 2 2.682 54.2900 4.5359 2.0380 

 3 2.712 77.5617 6.4740 2.8160 

 4 2.734 57.1257 4.7432 2.0288 

 5 2.751 160.1360 13.1543 5.5639 

 6 2.775 89.4245 7.3273 3.0402 

 7 2.831 21.3726 1.6796 0.6814 

6  1 2.629 51.4941 4.2540 1.9770 

 2 2.647 26.2572 2.1238 0.9857 

 3 2.675 23.0353 1.8611 0.8363 

 4 2.697 26.2061 2.0799 0.9307 

 5 2.714 23.9994 1.8930 0.8339 

 6 2.737 32.7152 2.5604 1.1122 

 7 2.792 284.0730 22.1554 9.0565 

*  – ширина соответствующей спектральной линии в см–1 
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Отметим, что в [3] рассмотрены перемешанные по орбитальным и спино-
вым моментам мультиплетные состояния с фиксированным значением полного 
углового момента. В результате снимается запрет на магнитодипольный переход 
4 4

9/2 9/2F I , что приводит к увеличению вероятности суммарного радиацион-
ного перехода до tot 3.6A   с–1. Заметим, что аналолгичное расхождение воз-
можна во всех случаях, когда межмультиплетные магнитодипольные переходы 
запрещены. При отсутствии же запрета на магнитодипольные переходы, как в 
случае 4 4

11/2 13/2I I  перехода, налицо хорошее совпадение рассчитанного значе-
ния вероятности радиационного перехода, 16.2  с–1 (Табл.4), с значением, полу-
ченным в [3]–16.1  с–1. 

4. Заключение 

Полученные значения поперечных сечений и вероятностей спонтанных 
межштарковских переходов дают возможность выявить лазерные возможности 
(в том числе, условия эффективной каскадной генерации) кристалла LaF3:Er3+. 
Так при возбуждении на длине волны 0.52 мкм возможна квазитрехуровневая ге-
нерация по нижеприведенной схеме 

        
0.52 m 3.213 m 3.50 m

4 2 4 4 4 4
15/2 11/2 1,2 3/2 3,4 9/2 1 9/2 2 9/2I H S k F k F I

  

       , 

          
4.74 m 2.716–2.742 m

4 4 4 4 4
1 9/2 2 11/2 1,2 11/2 2 13/2 1 13/2I I I I I

 

         , 

или ее отдельного фрагмента. 

Прилложение 

Табл.5. Коэффициенты Стивенса нижних мультиплетов иона 3+Er  

2 1
JLS 

 J  J  J  J  

4 IJ  

15

2
 

2

2 2

2

3 5 7
 


 

2

2

3 5 7 11 13  
 

3

3 2 2

2

3 7 11 13  
 

13

2
 

2

1

5 13
 


 

2

2 2

2

3 5 11 13  
 

3 2 2

1

3 11 13 
 

11

2
 

3

2

2 17

3 7 11 13



  
 

3 3

2 17 47

3 5 7 11 13

 

   
 

5

4 3 2

2 5 19

3 7 11 13







 
 

9

2
 

2 2

7
 
3 11

 
3

3 3

2 17

3 11 13



 
 

3 3 2

5 17 19

3 7 11 13

 

  
 

4 FJ  
9

2
 

5 4

157

2 3 7 
 

2 2

1
 
2 3 7 11


  

 
4 5 2

163

 2 3 7 11 13   
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Табл.6. Волновые функции штарковских состояний иона Er3+ в LaF3 

4
3/2S :  2

3 3
ν  

2 2
   

 
1

3 1
ν  

2 2
    

4
9/2F :  5

9 7 9 5
0.7178 0.6962

2 2 2 2
k     

 4

9 7 9 5
 0.6962 0.7178

2 2 2 2
k      

 3

9 9 9 3
 0.9723 0.2338

2 2 2 2
k      

 2

9 9 9 3
 0.2338 0.9723

2 2 2 2
k      

 1

9 1
 
2 2

k    

4
9 2I :  5

9 9 9 3
 0.9332 0.3595

2 2 2 2
     

 
4

9 7 9 5
0.8487 0.5288

2 2 2 2
     

 
3

9 1

2 2
    

 
2

9 9 9 3
 0.3595 0.9332

2 2 2 2
      

 
1

9 7 9 5
 0.5288 0.8487

2 2 2 2
      

4
11 2I :  6

11 11 11 1
0.9947 0.1032

2 2 2 2
      

 
5

11 9 11 3
0.2235 0.9747

2 2 2 2
     

 
4

11 7 11 5
0.4153 0.9097

2 2 2 2
      

 
3

11 11 11 1
0.1032 0.9947

2 2 2 2
      

 
2

11 7 11 5
0.9097 0.4153

2 2 2 2
      

 
1

11 9 11 3
0.9747 0.2235

2 2 2 2
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Табл.6. (продолжение) 

4
13 2I  7

13 11 13 1 13 13
μ 0.0146 0.1063 0.9942

2 2 2 2 2 2
      

 6

13 7 13 5
μ 0.6695 0.7428

2 2 2 2
    

 5

13 9 13 3
μ 0.5067 0.8621

2 2 2 2
     

 4

13 7 13 5
μ 0.7428 0.6695

2 2 2 2
    

 3

13 11 13 1 13 13
μ 0.3538 0.9295 0.1046

2 2 2 2 2 2
       

 2

13 9 13 3
μ 0.8621 0.5067

2 2 2 2
     

 1

13 11 13 1 13 13
μ 0.9352 0.3532 0.0240

2 2 2 2 2 2
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LaF3:Er3+  ԲՅՈՒՐԵՂԻ  ՍՊԵԿՏՐԱԴԻՏԱԿԱՆ  ՀՆԱՐԱՎՈՐՈՒԹՅՈՒՆՆԵՐԻ  
ՈՒՍՈՒՄՆԱՍԻՐՈՒՄԸ  ԿԱՍԿԱԴԱՅԻՆ  MIR  ԼԱԶԵՐՆԵՐԻ  ՍՏԱՑՄԱՆ  ՀԱՄԱՐ 

Գ.Գ. ԴԵՄԻՐԽԱՆՅԱՆ,  Ռ.Բ. ԿՈՍՏԱՆՅԱՆ 

Միջին ինֆրակարմիր տիրույթում (2.62–4.97 մկմ) ցածր ֆոնոնային LaF3:Er3+ 

բյուրեղների լազերային հնարավորությունները բացահայտելու նպատակով 

ուսումնասիրված են նրանց սպեկտրադիտական հատկությունները: Կառուցված են 4S3/2, 

4F9/2, 4I9/2, 4I11/2, և 4I13/2 մուլտիպլետների Շտարկյան ենթամակարդակների ալիքային 

ֆունկցիաները՝ LSJM-պատկերմամբ: Հաշվարկված են անուղղակի էլեկտրեդիպոլային և 

մագնիսադիպոլային միջշտարկյան անցումների ուժերը, որոշված են խառնուրդային 

իոնի օպտիկական սպեկտրի հիմնական սպեկտրադիտական և կինետիկական 

բնութագրերը։ 

SPECTROSCOPIC  CAPABILITIES  OF  LaF3:Er3+  CRYSTALS   
FOR  MIR  LASERS  CASCADE  OPERATION 

G.G. DEMIRKHANYAN,  R.B. KOSTANYAN 

A theoretical study of the spectroscopic properties of low-phonon LaF3:Er3+ crystals, 
determining their laser capabilities in the mid-infrared wavelength range (2.62–4.97 μm), was 
carried out. The wave functions of the Stark sublevels of 4S3/2, 4F9/2, 4I9/2, 4I11/2, and 4I13/2 of Er3+ 
ion by LSJM-representation are constructed. The line strengths of the indirect electric dipole 
and magnetic dipole inter-Stark transitions are calculated and the main spectroscopic and kinetic 
characteristics of the optical spectrum of the impurity ion are determined. 
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(Поступила в редакцию 25 декабря 2019 г.) 

Исследована дифракция электромагнитной волны от круглого отверстия 
на непрозрачном экране в ситуации, когда по разные стороны экрана не вакуум, 
как обычно рассматривается, а с одной стороны расположена преломляющая 
среда и с другой – вакуум. Выявлены особенности дифракции, обусловленные 
тем, что среда, в которую проникает волна из вакуума, обладает показателем пре-
ломления, отличным от единицы. Рассмотрен также случай дифракции в анизо-
тропной среде, обладающей свойством двулучепреломления.  

1. Введение 

Дифракция электромагнитной волны на бесконечном экране с щелью или 

круглым отверстием, как известно, рассматривается в оптике в случае, когда пе-

ред экраном, а также после экрана расположен вакуум [1,2]. Что касается дифрак-

ции в материальных средах, то в таком случае это явление обычно 

рассматривается в ситуациях, когда она обусловлена не ограничением фронта 

волны (дифракция от краев щелей или отверстий), а, в основном, периодично-

стью неоднородностей самой среды, в которой распространяется волна [3–5]. 

В работе [6] рассмотрена Фраунгоферова дифракция плоской волны на 

бесконечной щели, когда по обе стороны экрана со щелью – не вакуум, а среды с 

разными значениями показателя преломления (одной из которых может быть и 

вакуум). Показано, в частности, что в такой ситуации имеет место невзаимность 

прохождения электромагнитной волны через щель. Учет данного явления имеет 

важное практическое значение при создании оптических систем, у которых име-

ется неэквивалентность взаимно противоположных направлений прохождения 

электромагнитных волн [7–8]. 
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В настоящей работе рассматривается дифракция на круглом отверстии в 

материальной среде, при этом рассмотрены случаи, когда вакуум граничит через 

отверстие либо с изотропной, либо анизотропной однородной средой.  

2. Расчет интенсивности дифрагированной электромагнитной волны 

В основу расчета влияния показателя преломления среды, куда проникает 

дифрагированное излучение, на картину дифракции на круглом отверстии поло-

жена известная формула [9] 
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dI = I d , (1) 

где I0  интенсивность излучения волны, падающей на круглое отверстие радиуса 

а,   угол отклонения дифрагированной волны от направления нормали к 

экрану (см. Рис.1), 2
1J   функция Бесселя первого порядка, – телесный угол, в 

котором распространяются лучи в интервале направлений (, d 

При переходе от случая, когда за экраном вакуум, к случаю материальной 

среды, в формуле (1) меняется модуль волнового вектора k, и соответственно ве-

личина показателя преломления n. 

Отметим, что в выражении (1) интеграл аналитически не вычисляется. На 

Рис.2 представлена зависимость I от a, приведенной в величинах длины волны λ, 

полученная численными методами, которая демонстрирует, что с ростом радиуса 

отверстия интенсивность волны за щелью растет, при этом форма этой кривой 

зависит от величины показателя преломления n. 

Из вида выражения (1) следует ожидать также изменения углового рас-

пределения полной интенсивности дифрагированной волны при изменении вели-

чины показателя преломления. 

Рис.1. Схема дифракции электромагнитной волны на круглом отвер-
стии. 
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На рис.3 представлены расчетные зависимости углового распределения 

интенсивности дифрагированной волны при различных значениях величины по-

казателя преломления в случае, когда за экраном – изотропная среда. Как видно 

из рисунка наблюдается заметное изменение углового распределения интенсив-

ности дифрагированной волны при изменении показателя преломления.  

Исходя из полученного результата можно, отметить, что в случае разме-

щения демонстрационного экрана за щелью, можно будет наблюдать хорошо из-

вестную дифракционную картину, состоящую из набора  дифракционных колец, 

однако в отличие стандартной ситуации воздуха (вакуума) с n = 1 по обе стороны 

от отверстия, в рассматриваемом случае дистанция между интерференционными 

кольцами и распределение интенсивности между ними будут уже зависеть от 

значения показателя преломления среды. 

Как видно из рисунка, наблюдается заметное изменение углового распре-

деления интенсивности дифрагированной волны при изменении показателя пре-

ломления. 

Рис.2. Зависимость интенсивности дифрагированной волны I от ра-
диуса круглого отверстия а. Кривая 1 соответствует случаю n = 1, 
кривая 2 – случаю n = 2. 

Рис.3. Угловое распределение интенсивности дифрагированной волны. 
Кривая 1 соответствует случаю n = 1, кривая 2 – случаю n = 2. 
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Вызывает также несомненный интерес случай дифракции, когда за экра-

ном с апертурой размещена одноосная анизотропная среда с оптической осью, 

параллельной плоскости экрана. В этом случае при малых углах дифракции фор-

мулу (1) необходимо записать в отдельности для обыкновенной и необыкновен-

ной волн: 
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ограничиваясь случаем, когда изменением показателя преломления необыкно-

венной волны при отклонении дифрагированного необыкновенного луча от пер-

пендикулярности к оптической оси можно пренебречь. 

Таким образом, в данном случае, при размещении демонстрационного 

экрана за щелью, можно будет наблюдать сложную дифракционную картину, со-

стоящую из двух наборов дифракционных колец, сформированных отдельно 

обыкновенной и необыкновенной волнами. Как следствие, детальное фотомет-

рирование полученной дифракционной картины дает возможность анализа опти-

ческой анизотропии различных сред с использованием простой оптической 

схемы. Отметим, что исследование и анализ анизотропных сред с применением 

стандартных рефрактометров является достаточно сложной технической зада-

чей. 

3. Заключение 

В настоящей работе исследовано явление дифракции на круглом отвер-

стии в экране, расположенной между двумя средами, отличающимися своими по-

казателями преломления. Проведен численный расчет интенсивности дифраги-

рованной волны в указанной оптической системе. Исследованы особенности ди-

фракционной картины в зависимости от показателя преломления среды, в том 

числе проанализирован случай двулучепреломляющей среды. Показано, что в за-

висимости от показателя преломления среды, куда проникает дифрагированное 

излучение, дифракционная картина меняется, а в присутствии двулучепреломле-

ния получаются два семейства дифрагированных колец. 

Рассмотренное в настоящей работе явление может быть использовано для 

разработки новых оптических систем и элементов для исследования и анализа 

как изотропных так и анизотропныхоптических материалов. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке Государственного 

комитета по науке МОН РА в рамках проекта № 18Т-1С395. 
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ԷԼԵԿՏՐԱՄԱԳՆԻՍԱԿԱՆ  ԱԼԻՔԻ  ԴԻՖՐԱԿՑԻԱՆ  ՎԱԿՈՒՈՒՄԻ   
ԵՎ  ՄԵԿԻՑ  ՏԱՐԲԵՐ  ԲԵԿՄԱՆ  ՑՈՒՑԻՉՈՎ  ՆՅՈՒԹԻ   
ՍԱՀՄԱՆԻՆ  ՏԵՂԱԴՐՎԱԾ  ԷԿՐԱՆԻ  ԿԼՈՐ  ԱՆՑՔԻՑ 

Ա.Ռ. ՄԿՐՏՉՅԱՆ,  Ա.Ա. ԼԱԼԱԸԱՆ,  Հ.Ս. ԵՐԻՑՅԱՆ,   
Ա.Լ. ՄԱՐԳԱՐՅԱՆ,  Շ.Կ. ԵՐԻՑՅԱՆ,  Ժ.Բ. ԽԱՉԱՏՐՅԱՆ 

Հետազոտվել է էլեկտրամագնիսական ալիքի դիֆրակցիան անթափանց էկրանի 

կլոր անցքից, երբ  էկրանի երկու կողմերում ոչ թե վակուում է, ինչպես սովորաբար, այլ 

մի կողմում բեկող միջավայր է, մյուս կողմում` վակուում: Բացահայտված են 

դիֆրակցիայի որոշ առանձնահատկություններ, որոնք պայմանավորված են նրանով, որ 

այն միջավայրն, ուր ալիքը թափանցում է վակուումից, մեկից տարբեր բեկման ցուցիչ 

ունի: Քննարկված է նաև այն դեպքը, երբ միջավայրը օժտված է երկբեկման 

հատկությամբ: 

DIFFRACTION  OF  ELECTROMAGNETIC  WAVES  FROM  A  ROUND  HOLE  
LOCATED  BETWEEN  VACUUM  AND  MATTER  WITH  A  REFRACTION  

INDEXES  DIFFERENT  FROM  ONE 

A.R. MKRTCHYAN,  A.A. LALAYAN,  H.S. YERICYAN,   
A.L. MARGARYAN,  Sh.K. YERICYAN,  Zh.B. KHACHATRYAN 

The diffraction of an electromagnetic wave from a round hole on an opaque screen is 
studied in a situation where there is no vacuum on the opposite sides of the screen, as is usually 
considered, but on one side there is a refractive medium and on the other a vacuum. The 
diffraction peculiarities due to the fact that the medium into which the wave penetrates from the 
vacuum have a refractive index different from one are revealed. The case of diffraction in an 
anisotropic medium with the property of birefringence is also considered. 
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СПОНТАННОЕ  ИЗЛУЧЕНИЕ  ПОЛУПРОВОДНИКОВОЙ  
КВАНТОВОЙ  ТОЧКИ  ВНЕ  ДИПОЛЬНОГО  ПРИБЛИЖЕНИЯ 
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Ереванский государственный университет, Ереван, Армения 

*e-mail: muradyan@ysu.am 

(Поступила в редакцию 3 июня 2020 г.) 

Спонтанное излучение сферической полупроводниковой квантовой 
точки рассмотрено без применения дипольного приближения. Показано, что при 
этом дипольно-запрещенное излучение неглубокой потенциальной ямы с одним 
электронным уровнем становиться более интенсивным, чем дипольно-разрешен-
ное излучение более глубокой потенциальной ямы, и что углубление потенциала 
приближает режим дипольного излучения. Показано также, что от сферической 
квантовой точки может быть получено цилиндрически симметричное анизотроп-
ное излучение, если для актов излучения фотонов направление оси квантования 
сохранить неизменной.  

1. Введение 

Квантовая точка (КТ) – это полупроводниковый нанокристалл, встроен-

ный в другой полупроводниковый материал, который может ограничивать элек-

троны или другие носители во всех трех измерениях [1–3]. Состоит из 3 510 10  

атомов. Физические свойства КТ отличаются от объемной среды из-за волновой 

природы квантовой механики. Теоретическое моделирование КТ обычно выпол-

няется на основе потенциальной ямы, обычно сферической по форме [4,5]. При 

изменении размеров КТ уровни энергии электрона и дырки смещаются в проти-

воположные стороны. 

Если под внешним воздействием электрон вырывается из атома, он пере-

мещается по всей наночастице (экситон Ванье-Мотта), создавая в спектре полосу 

проводимости. Падая обратно на внешнюю орбиту вокруг атома, на валентную 

зону, он испускают свет [6,7]. 

Квантовые эффекты сферического КТ характеризуются радиусом R  по-

тенциальной сферы и эффективным боровским радиусом Ba  экситона. Если R  

значительно превосходит Ba , то это слабый или экситонный режим. Тогда элек-

трон-дырочная пара ведет себя как экситон, а конфайнмент квантует движение 

центра масс экситона. В другом случае, когда R  немного превосходит Ba , ражим 



493 

становится сильным или индивидуальным. Тогда взаимодействие электрона и 

дырки с ограничивающим потенциалом значительно больше, чем их кулоновское 

взаимодействие. Поэтому электрон и дырка рассматриваются как независимые 

частицы, которые по отдельности образуют дискретную структуру энергетиче-

ских уровней [8]. Неоднократные экспериментальные исследования подтвердили 

теоретические представления о слабом и сильном конфайнменте, а масштабные 

достижения полупроводниковой технологии КТ позволяет использовать их в ши-

роком спектре прикладных и фундаментальных задач естественных наук [9–12]. 

Одной из важных задач в этой области является разработка однофотон-

ных источников света [13,14], в частности, для нужд квантовой телепортации и 

квантовой криптографии [15,16]. Рабочий механизм, спонтанное излучение, 

обычно рассматривается в дипольном приближении [11], в котором экспоненци-

альный фактор ie k r  заменяется единицей при выполнении объемного интегриро-

вания. Размер КТ чаще всего лежит в диапазоне 2 10  нм и в видимой области 

света, величина k r  изменяется от нуля до значений 23 6 10  . Естественно, это 

не влияет существенно на дипольно-разрешенные переходы, но вопрос о ди-

польно-запрещенных переходах остается открытым. Данная статья посвящена 

освещению этого вопроса. 

2. Сферически симметричная квантовая точка 

Будем, как обычно, заменить КТ сферически симметричной прямоуголь-

ной потенциальной ямой (нанометрического радиуса R ). Характерная высота 

стенок ( 0U ) при этом конечна и достигает до нескольких электрон-вольт. Реше-

ние стационарного уравнения Шредингера внутри и снаружи сферической по-

тенциальной ямы хорошо известно [17] и может быть представлено в следующем 

виде: 
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где , ,r    – сферические координаты, l ,  m  – орбитальное и магнитное кванто-

вые числа, A , B  – нормировочные коэффициенты,  cosm
lP q  – ассоциирован-

ный полином Лежандра,  1/2lJ r   и  1/2lK r   – функция Бесселя и 

модифицированная функция Бесселя полуцелого порядка соответственно, 
2 /= ME   и  02 /M U E    -энергетические параметры задачи размер-

ности волнового вектора, M  и 0E <U  – масса и энергия электрона или образо-

ванной им дырки. Энергетический спектр потенциальной ямы определяется из 
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соотношения 

        0 0 03/2 1/2 1/2 3/2l l l lЕ J Е К U E U Е J Е К U E       , 

где сделан R E  , 0R U E    переход к безразмерным величинам. Он 

равносилен тому, что энергия Е  и глубина потенциала 0U  в дальнейшем изме-

ряются в единицах «энергии отдачи» электрона 2 22rE МR  . Значения Е  при 

некоторых значениях 0U  представлены в табл.1. Они будут использованы в 

пункте 4 при расчете скорости спонтанного излучения  . Масса дырки при этом 

будет считаться 6 раз больше эффективной массы электрона, а для последнего 

будет выбрано значение 0.05 еm , где  еm  – масса свободного электрона. 

3. Спонтанное излучение 

Динамику процесса спонтанного излучения (распада возбужденного со-

стояния) KT рассмотрим в одноэлектронном приближении в рамках теории Вай-

скопфа-Вигнера. Поле спонтанного фотона при этом описывается аппаратом 

вторичного квантования, использующим операторы рождения и уничтожения 

фотона ,a
k   и ,a k   соответственно с волновым вектором k  и поляризацией  . 

Полупроводниковый микрокристалл, содержащий электрон и дырку, аппрокси-

мируется изотропной непрерывной средой с диэлектрической постоянной  . По-

ляризационный заряд, индуцированный на поверхности, игнорируется [18]. 

Наша главная задача здесь-уточнение на основе упрощенной модели су-

щественных признаков, вносимых нарушением дипольного приближения, кото-

рые могут служить отправной точкой для анализа в реальных материалах. 
Спонтанное излучение описывается двухуровневой схемой взаимодействия. 

Табл.1. Значения энергии связанных состояний электрона E в по-
тенциале квантовой точки при разных глубинах потенциальной 
ямы U0 и орбитального квантового числа l. 

Глубина  
потенциала 0U  

Квантовое 
число l  

Энергия связанного состояния 
электрона E  

5 0 4.07 

12 
0 5.68 
1 10.88 

25 
0 6.74, 24.07 
1 13.53 
2 21.65 

42 

0 7.35, 28.31 
1 14.90, 40.68 
2 24.26 
3 35.14 
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Элктрон из возбужденного состояния зоны проводимости самопроизвольно 

спускается вниз и занимает вакантное (дырочное) состояние валентной зоны. Из-

лученный при этом фотон имеет некую частоту   в районе оптического пере-

хода, сферические углы  ,    относительно оси квантования и величину 

волнового вектора /k c  . 

Взаимодействующая система КТ и вторично-квантованное поле спонтан-

ного излучения вне дипольного приближения описывается суммарным гамиль-

тонианом 

 dot rad intH H H H   , 

где 

 ,rad ,
, 1,2

H a a



  k kk

k

   
 

 

-гамильтониан квантованного поля частоты k  и волнового вектора 
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e ei i e e
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M M V
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 (1) 

-гамильтониан взаимодействия, где V  – объем квантования, ke ,  – единичный 

вектор поляризации фотона,   – набла оператор Гамильтона, M  – масса элек-

трона в зоне проводимости или масса дырки в валентной зоне. Заметим, что ши-

роко применяемое дипольное приближение относится к гамильтониану 

взаимодействия, в котором выполняется подстановка 1i e k r . 

В дальнейшем обсуждении мы будем считать, что состояние зоны прово-

димости, из которой происходит спонтанное излучение, имеет там самую низкую 

энергию. Это 0l   состояние. В табл.1 для каждого значения глубины 0U  ему 

соответствует первая строка. Волновую функцию обозначим   r . Конечное со-

стояние валентной зоны КТ оставим в принципе произвольным, а соответствую-

щую волновую функцию с неким l  обозначим  l r . Полная волновая функция 

системы «КТ+фотон» записывается в виде 
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для коэффициентов состояния которого уравнение Шредингера гласит: 
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где  ,l e l hE E   0  – частота оптического перехода и введены обозначения 
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Суммирование по волновому вектору подразумевает предел континуума (т. е. ко-

гда объем квантования V  ): 

 
  0 0 0

2
2

3 sin
2

V
k dk d d

  

   


   
k

. 

Ось квантования z  при этом направлена вдоль константы для данной реализации 

вектора 

    ,ei 
l  k r

kη r re=  . 

Согласно стандартной процедуре решения уравнений типа (3) и (4) в при-

ближении Вайскопфа-Вигнера формально интегрируется уравнение (4), подстав-

ляется в уравнение (3) и к его правой части применяется асимптотическое 

представление 
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1e i  

l
l

l d iP


  




             k
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k , 

где   – дельта-функция Дирака, а знак P  – главная часть Коши. Последняя при-

водит к незначительному частотному смещению и пренебрегается. Амплитуда 

возбужденного состояния в этом случае затухает экспоненциально, 

   exp
2

a t  t
   

 
, (5)  

скорость затухания которого (частотная ширина энергетического уровня) зада-

ется формулой  
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а амплитуда излучения фотона  ,k  имеет вид 
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  , (6) 

отличающийся от стандартного на множитель i e kr  в объемном интеграле мат-

ричного элемента. 

4. Численные результаты 

Точное выражение (6) без дипольного приближения отменяет правила от-
бора оптического перехода по угловому моменту электрона и тем самым дает 
возможность ввести в круг интересов области дипольно-запрещенные переходы, 
используя, например, зависимость скорости и углового распределения излучения 
от глубины потенциальной ямы. Скорость спонтанного распада между 
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дискретными уровнями энергии при разных потенциальных глубинах, взятых из 
табл.1, представлен в табл.2. При выполнении расчетов для всех переходов длина 
волны излучения была выбрана одинаковой, равной 0.54 мкм (что соответствует 
зеленому цвету). Это достигался выбором радиуса КТ, соответствующие значе-
ния которого приведены во второй столбце таблицы в нанометрах. Параметр ,kR  
характеризующий отклонение от дипольного приближения, принимает неболь-
шие значения, оставаясь в пределах 0.05 0.16 . Как и следовало ожидать, влия-
ние на разрешенные дипольные переходы незначительно. Но это не относится к 
дипольно-запрещенным переходам. Согласно табл.2 в относительно неглубокой 
потенциальной яме дипольно-запрещенный переход при 0 5U   имеет более вы-
сокую скорость спонтанного излучения, чем дипольно-разрешенные переходы в 
более глубоких потенциальных ямах. Данные таблицы также показывают быст-
рое снижение скорости распада при дипольно-запрещенных переходах с углуб-
лением захватывающего потенциала. Тем не менее, они обеспечивают доста-
точно богатый спектр скоростей близких порядков, которые могут быть исполь-
зованы в корреляционных и статистических исследованиях квантовой информа-
ции, требующих наличие нескольких близких переходов в том же самом образце. 

 

Табл.2. Значения скорости распада населенности Г от самого низ-
кого энергетического уровня квантовой точки с l' = 0 на дырочные 
уровни квантовой точки для разных глубин потенциальной ямы 
U0 и орбитального квантового числа l. В скобках приведены зна-
чения дипольного приближения 

Глубина потен-
циала KT U0  

Радиус KT 
R, нм 

Квантовое 
число l'  

Скорость распада населенно-

сти Г, Гц 

5 4.30 0 83.82 10  (0) 

12 
5.14 0 22.80  (0) 

7.21 1 75.50 10  ( 75.41 10 ) 

25 

5.61 0 0.06  (0) 

10.59 0 81.51 10  (0) 

7.94 1 41.071 10  ( 41.077 10 ) 

10.04 2 62.21 10  (0) 

42 

5.85 0 53.38 10  (0) 

11.48 0 64.56 (0) 

8.33 1 2.29 (2.30) 

13.77 1 101.518 10  ( 101.513 10 ) 

10.63 2 43.29  (0) 

12.80 3 713.00 (0) 
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Теперь обратимся к другой стороне проблемы-к угловому распределению 

спонтанного излучения. Хорошо известно, что излучение колеблющегося диполя 

неизотропно: оно отсутствует в направлении диполя и достигает максимального 

значения в плоскости, перпендикулярной к оси диполя. Такую закономерность 

можно проследить в формуле для скорости спонтанного излучения, если пред-

ставить ее в виде интеграла по элементарным телесным углам 2 sind d     , 

то есть 

    
0

2 sind d


            , 

где     – вероятность излучения в единицу времени в единичный конусообраз-
ный телесный угол вокруг полярного угла  , определенного относительно 
направления вектора  . Он совпадает с дипольным моментом оптического пере-
хода в дипольном приближении, а     повторяет указанный выше закон неизо-
тропного распределения. 

С другой стороны, спонтанное излучение от сферической КТ должно 
быть сферически-симметричным, если, как в приведенном выше описании, про-
изводится усреднение по поляризациям регистрируемого фотона и магнитным 
квантовым числам начального (электронного) и конечного (дырочного) состоя-
ний КТ. Разрешение кажущегося несоответствия между двумя выводами заклю-
чается в том, что направление вектора  , как направление оси квантования, от 
одной реализации спонтанного испускания фотона к другой реализации меняется 
случайным образом. В квантовой теории угловая анизотропия записывается от-
носительно оси квантования, но направление самой оси беспорядочно флуктуи-
рует при разных реализациях, что делает спонтанное излучение статистически 
изотропным. Отсюда интересный вывод – анизотропное спонтанное излучение, 
особенно важное для однофотонных источников света, может быть получено при 
сохранении направления оси квантования для всех реализаций. Кроме стацио-
нарных внешних полей, для фиксации направления оси квантования можно ис-
пользовать, по нашему мнению, лазерные импульсы той же линейной 
поляризации, которые возбуждают электрон из валентной зоны в зону проводи-
мости КТ и тем самым подготавливают исходное состояние для дальнейшего 
процесса спонтанного излучения. В этих условиях угловое распределение   q  
становится экспериментально выполнимым и возникает вопрос о перспективно-
сти его применения в однофотонных источниках света при оптических перехо-
дах, разрешенных, а также запрещенных дипольным правилом выбора 1l l   . 
Численные расчеты показывают, что сделанные разрешенными переходы 

0 0l l    практически повторяют закон углового распределения 2sin  . При 
других переходах, 2,3,...l  , распределение заметно меняется, но остается при-
мерно в угловых размерах дипольного случая.     для перехода 0 3l l    
представлен на Рис. Полное пространственное распределение излучения образу-
ется вращением картины рис.1 относительно оси квантования (симметрии).  
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5. Заключение 

Спонтанное излучение в «искусственных» атомах - полупроводниковых 
КТ – является основным механизмом генерации одиночных фотонов для экспе-
риментального изучения фундаментальных вопросов квантовой оптики и приме-
нения их в квантовых информационных технологиях. Сформированные здесь 
задачи представляют ряд требований к источникам фотонов, в частности, к их 
частотному спектру и скорости испускания фотонов. В данной работе показано, 
что эта задача может быть частично решена с помощью сферического полупро-
водникового КТ размерами 5 15  нм, путем привлечения оптических переходов, 
освобожденных от запретов из-за выхода за пределы дипольного приближения. 

Работа выполнено при финансовой поддержке комитета науки министер-
ства образования, науки, культуры и спорта РА в рамках лаборатории исследова-
ния и моделирования квантовых явлений ЕГУ. 
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ԿԻՍԱՀԱՂՈՐԴՉԱՅԻՆ  ՔՎԱՆՏԱՅԻՆ  ԿԵՏԻ  ՍՊՈՆՏԱՆ  ՃԱՌԱԳԱՅԹՈՒՄՆ  
ԱՌԱՆՑ ԴԻՊՈԼԱՅԻՆ  ՄՈՏԱՎՈՐՈՒԹՅԱՆ 

Գ.Ա. ՄՈՒՐԱԴՅԱՆ,  Լ.Ռ. ԱՐԶՈՒՄԱՆՅԱՆ,  Ա.Ժ. ՄՈՒՐԱԴՅԱՆ 

Գնդաձև կիսահաղորդչային քվանտային կետի սպոնտան ճառագայթումը 

քննարկվել է առանց դիպոլային մոտավորության կիրառման։ Ցույց է տրվել, որ այդ 

դեպքում մեկ էլեկտրոնային մակարդակով ծանծաղ պոտենցիալային հորի դիպոլային 

արգելված ճառագայթումը դառնում է ավելի ինտենսիվ, քան ավելի խորը պոտենցիալ 

հորի դիպոլային թույլատրելի ճառագայթումը, և որ պոտենցիալի խորացումը մոտեցնում 

է դիպոլային մոտավորությունը։ Ցույց է տրվում նաև, որ գնդաձև քվանտային կետից 

կարելի է ստանալ գլանաձև սիմետրիկ անիզոտրոպային ճառագայթում, եթե ֆոտոնների 

ճառագայթման ակտերի համար քվանտավորման առանցքի ուղղությունը պահպանվի 

անփոփոխ: 

SPONTANEOUS  EMISSION  OF  A  SEMICONDUCTOR  QUANTUM  DOT  
WITHOUT  THE  DIPOLE  APPROXIMATION 

G.A. MURADYAN,  L.R. ARZUMANYAN,  A.Zh. MURADYAN 

Spontaneous emission of a spherical semiconductor quantum dot is considered without 
applying the dipole approximation. It is shown that the dipole-forbidden radiation of a shallow 
potential well with one electron level becomes more intense than the dipole-permitted radiation 
of a deeper potential well, and that the potential deepening makes closer the dipole 
approximation. It is also shown that a cylindrical symmetric anisotropic radiation can be 
obtained from a spherical quantum dot if the direction of the quantization axis is kept unchanged 
for photon emission acts. 
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ГАЗОВЫЕ  СЕНСОРЫ  ИЗ  ОКСИДА  ЦИНКА 
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Ереванский государственный университет, Ереван, Армения 

*e-mail: kisahar@ysu.am 

(Поступила в редакцию 12 мая 2020 г.) 

В обзоре литературы обсуждаются результаты исследований газовых 
сенсоров на основе оксида цинка. Упомянуты возможности и технологии для из-
готовления таких датчиков. Рассмотрены нелегированные и легированные при-
месями и углеродными нанотрубками сенсоры ZnO, а также датчики на основе 
нанонитей и квантовых точек. Показаны возможности снижения рабочей (опера-
ционной) температуры нагрева рабочего тела сенсоров с сохранением достаточно 
высокой чувствительности к газам. Недавно разработанные ZnO сенсоры рабо-
тают сегодня при комнатной температуре (без предварительного нагрева их ра-
бочего тела) в отсутствие ультрафиолетового освещения сенсора и под ним.  

1. Введение 

Научные работы и патенты о полупроводниковых газовых сенсорах пуб-

ликуются сегодня во многих научных журналах, материалах совещаний и т.д. 

Ограничимся лишь ссылками на четыре книги, опубликованные в данной обла-

сти [1–4]. Информацию о доступных на рынке сенсорах, изготовленных на ос-

нове оксидов металлов и произведенных в США и Японии, можно найти на 

сайтах www.figarosensor.com, www.honeywell.com, www.sinkera.com и т. д. Все 

упомянутые газовые датчики нуждаются в существенном предварительном 

нагреве рабочего тела полупроводника, то есть в достаточно заметном потребле-

нии электрической энергии. Отсутствие селективности и долговременной ста-

бильности также часто ограничивают их применение. Диапазон рабочих 

(операционных) температур (ОТ) коммерческих газовых датчиков составляет не-

сколько сотен градусов Цельсия. Основной проблемой при их широкомасштаб-

ном применении сегодня является необходимость в разработке 

полупроводниковых газовых сенсоров, работающих в закрытом помещении. К 

тому же, требуется обеспечение низкой температуры рабочего тела сенсора (еще 

лучше отсутствие его предварительного нагрева) и использование малогабарит-

ных датчиков оксидов металлов, функционализированных (декорированных) 

различными примесями или нанотрубками, покрытых покрытиями из 
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благородных металлов. Применение нано размерных сенсоров обеспечило уве-

личение их удельной поверхности и некоторые дополнительные преимущества, 

но и повышение их стоимости. Кроме того, современные датчики должны быть 

дешевыми и обеспечивать возможность их включения в микроэлектронные 

схемы. 

В настоящее время широко исследуется газочувствительность тонкопле-

ночных структур из различных металл оксидных материалов (SnO2, ZnO, TiO2, 

WO3, In2O3, CuO, NiO, Fe2O3, Co3O4, V2O5, ZnО-SnO2 и др.) [1–7]. Среди оксидов 

металлов ZnO зарекомендовала себя как один из лучших кандидатов для приме-

нения в области анализаторов газа благодаря своим превосходным свойствам, 

настраиваемым такими параметрами как  чувствительность (отклик), селектив-

ность и стабильность, а также хорошая надежность в дополнение к нетоксичной 

природе окисла, контролируемой морфологии, прозрачности в видимом диапа-

зоне, довольно высокой подвижности электронов, экономической эффективно-

сти и биосовместимости. Напомним, что оксид цинка (ZnO) имеет ширину 

запрещенной зоны 3.37 эВ. Он привлек широкое внимание ученых [8–16] и имеет 

потенциальное применение в качестве УФ-фотоприемников [10], светодиодов 

[13], солнечных элементов [14], варисторов, люминофора для цветных дисплеев, 

тепловых зеркал, пьезоэлектрических устройств, микроэлектронных схем на ос-

нове поверхностных акустических волн и т. д. [15,16 и т.д.]. В последние десяти-

летия ZnO использовались в качестве катализаторов из-за его особых электричес-

ких, оптических и каталитических свойств. Концепция газовых сенсоров, ис-

пользующих тонкие пленки ZnO, была впервые предложена Сейямой и др. [15]. 

2. Нелегированные и легированные примесями и углеродными  
нанотрубками ZnO сенсоры 

Газовые датчики на основе нелегированной окиси цинка ZnO имеют такие 

существенные недостатки, как высокая OT (обычно между 300 и 500C), низкая 

селективность по газу и сравнительно низкая чувствительность к газу. Чтобы 

преодолеть эти существенные недостатки проведен большой объем исследова-

ний. Одной из критических проблем в устройствах газовых сенсоров на основе 

оксидов металлов является контроль электронных и структурных свойств мате-

риалов с целью изменения чувствительных свойств. Существуют различные ме-

тоды для изменения этих свойств. Известно, что рутений в матрице оксида олова 

действует как окислительный катализатор для углеводородов для достижения 

значительной степени чувствительности и селективности. Поэтому интересным 

подходом является модификация метал оксидных поверхностей с использова-

нием катализаторов из благородных металлов, таких как Pt, Ru и Pd (см., напри-

мер, [4,6]). Другим способом улучшения характеристик сенсоров является 
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соответствующее легирование оксидов металлов различными металлическими 

примесями. Тонкие пленки ZnO, легированные алюминием, были изготовлены в 

[16,17] на стеклокерамических подложках методом высокочастотного магне-

тронного распыления. Полученные тонкие пленки ZnO <Al> имеют наноразмер-

ные зерна (~20–30 нм). Структура стеклокерамика/ZnO <Al>/Pt показала 

высокую чувствительность к водороду, но уже потребовался прогрев рабочего 

тела до 400С. Исследования показали, что эта структура имеет времена быст-

рого реагирования и восстановления. Мы показали, что в отличие от многих дру-

гих метал оксидных материалов, используя наши легированные алюминием 

пленки ZnO можно реализовать датчики водорода с очень низкой ОТ предвари-

тельного нагрева рабочего тела. Полученная структура удовлетворяет основные 

требованиям к газовым сенсорам. Анализ литературы в [16] показал, что нано-

стержневые ZnO сенсоры для обнаружения этанола и водорода имеют ОТ 350C 

[18], сенсоры на нанопроволоках ZnO для обнаружения этанола – 300C [19], тон-

копленочные датчики ZnO для обнаружения метана [20] и этанола [21] –  

150–350C, Fe2O3-ZnO сенсоры для обнаружения NH3 – 350C [22], датчики ZnO 

для обнаружения сжиженного нефтяного газа – 400C [23], ZnFe2O4 сенсоры для 

определения этанола и ацетона – 300C [24]. Результаты двух других исследова-

ний пленок ZnO, легированных алюминием, изложены в [25,26]. Предваритель-

ный нагрев рабочего тела датчиков NOx, о которых сообщалось в [27], составлял 

100–300°С. 

Тонкопленочные датчики паров пероксида водорода, изготовленные из 

легированной лантаном ZnO, были изготовлены методом высокочастотного маг-

нетронного распыления [28]. Датчики из легированной лантаном окиси цинка 

продемонстрировали достаточно высокую реакцию на 10 ppm (ч/млн паров) пе-

роксида водорода при ОТ 220С. Установлено, что зависимость отклика от кон-

центрации паров пероксида водорода имеет линейный характер для 

изготовленных структур при ОТ 150С, что может быть использовано для опре-

деления концентрации паров пероксида водорода. Отклик таких детекторов па-

ров перекиси водорода резко возрос после такой температуры предварительного 

нагрева рабочего тела (рис.1) [27]. 

Индий был добавлен для увеличения сопротивления ZnO и снижения ра-

бочей температуры 3D- ZnO датчика. Наибольшая чувствительность и селектив-

ность по отношению к газообразному этанолу при 250С наблюдалась для ZnO 

5 ат.% легированной индием. Отклик был примерно в три раза выше, чем у чи-

стого ZnO при 285С, что, вероятно, было связано с уникальной трехмерной упо-

рядоченной макропористой морфологией ZnO:In, увеличенной площадью 

поверхности и более высокой концентрацией носителей электронов [29]. Дат-

чики Mn/ZnO/Au/ZnO, Ag/Al-ZnO для ацетона и формальдегида при OT =  
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240–275C описаны в [30–33]. Пористый ацетоновый сенсор ZnO с полимерными 

коллоидами и OT = 300C предложен в [34]. 

3. Сенсоры на нанонитях и квантовых точках 

Мы обсудим ниже размерные эффекты в малогабаритных сенсорах. Ис-

пользование последних очень важно для современных микроэлектроники и из-

мерительной техники. На сегодня известны следующие наносенсоры: нулевой 

размерности (0D); одномерные нанонити (стержни) (1D) и нанопроволоки 

(NWs); двумерные (2D) нанолисты и пленки; трехмерные (3D) пористые нано-

структуры; трехмерные (3D) наноструктуры и функционализированные (декори-

рованные) нанотрубками. ZnO нановолокна, нанопластины, наноцветки были 

успешно синтезированы с помощью простых гидроспиновых, гидротермальных 

путей и других методов [4]. Одномерные (1D) наноматериалы, включая нанопро-

волоки, нановолокна, нанонити и нанотрубки, привлекли большое внимание к 

сенсорным приложениям из-за их уникальной морфологии и большого отноше-

ния поверхности сенсора к его объему [35]. 

Значительное улучшение параметров чувствительных к водороду ZnO 

нановолокон в результате образования гетеропереходов между окислом NiO и 

нанопроволокой ZnO, декорированных наночастицами WO3, продемонстриро-

вано в работах [36]. Сенсор на основе 1D-оксида цинка, легированного фтором 

(1D-FZO), описан в [47]. В работе [38] сообщено об изготовлении чувствитель-

ного к сероводороду (H2S) сенсора, изготовленного на основе квантовой точки 

(КТ) ZnO диаметром менее 4 нм. Средний размер зерна QD был вдвое ниже 

длины Дебая. Высокая чувствительность (отклик) – отношение сопротивления 

сенсора в воздухе к его сопротивлению в газовой среде (Rair/Rgas) – была равна 

Рис.1. Зависимость реакции на 1800 ppm пероксида водорода от рабо-
чей температуры для Zn0.9929 La0.0071О сенсора на Al2O3 подложке с 
пленками толщиной 80 нм (1) и 210 нм (2) и для датчика с пленкой 
Zn0.9853La0.0147O, нанесенной на мультисенсорную платформу (3) [27]. 
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75 и 567 при комнатной температуре и нагреве рабочей среды сенсора 90С, со-

ответственно. СВЧ гидролизная технология изготовления кристаллической мат-

рицы из ZnO нанонитей была предложена в [43] для реализации сенсора угарного 

газа СО с привлечением явления фотолюминесценции при комнатной темпера-

туре. 

Нанотрубки – перспективные наноструктуры для изготовления высоко-

чувствительных и селективных газовых сенсоров из-за их обширной площади 

поверхности. Фактически, мезо- и наноразмерные поры, сформированные на раз-

личных поверхностях нанотрубок во время синтеза, могут значительно улучшить 

характеристики для обнаружения газа, облегчая проникновение газа в самые глу-

бокие части чувствительного устройства.  

В Ереванском государственном университете в [6, 16, 40] было показано 

что функционализация толстопленочных структур многослойных углеродных 

нанотрубок (MWCNT)/SnO2 с рутениевым катализатором приводит к значитель-

ному увеличению сигнала отклика на пары метанола, этанола, ацетона, толуола 

и изобутана. Структуры были получены методами золь-гель и гидротермального 

синтеза, а также их сочетанием. В таких функционализированных нанокомпози-

тах, которые можно рассматривать как твердые растворы оксидов металлов и 

других материалов, протекают сложные явления. Сегодня невозможно пока 

представить полную картину, но мы должны принять во внимание следующее: 

MWCNT имеют огромную удельную поверхность и наноразмерную структуру, 

которая обнажает большое количество участков, с которыми могут реагировать 

газы. Обнаружение различных газов может быть обеспечено при низких темпе-

ратурах предварительного нагрева рабочего тела датчика. Необходимо учесть, 

что электропроводность MWCNT трубок значительно выше по сравнению с 

электропроводностью оксидов металлов. Например, реакция датчиков 

SnO2/MWCNT на пропилен гликоль (PG), диметил фосфат (DMF) и формальде-

гид (FA) в сравнении с OT показана на рис.2. Зависимости времени отклика и 

Рис.2. Отклик датчиков SnO2 / MWCNT на пропиленгликоль (PG), ди-
метилфосфат (ДМФА) и формальдегид (ФА) на ОТ. 
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восстановления от ОТ показаны на рис.3,4. Следовательно, введение нанотрубок 

приводит к снижению сопротивления чувствительных метал оксидных материа-

лов и открывает возможности для просачивания носителей заряда в объем. По-

скольку SnO2 и ZnO имеют проводимость n-типа, а MWCNTs – p-типа, в таких 

гибридных пленках имеется два обедненных слоя. Первая область обеднения рас-

положена на поверхности оксида металла, а вторая – на границе раздела частиц 

оксида металла и MWCNT. Образование наноканалов и гетеропереходов приво-

дит к повышенной чувствительности к газу таких гибридизированных газовых 

датчиков, тогда как уменьшение работы выхода (высота барьера) или увеличение 

проводимости чувствительного к оксиду металла слоя приводят к улучшению ха-

рактеристик газового датчика при низких ОТ [41,42]. Очевидно, что обсуждае-

мые здесь возможные механизмы требуют дальнейших экспериментальных и 

теоретических исследований. Обратим внимание, что наибольшая чувствитель-

ность была достигнута для SnO2, загруженного 0.25% MWCNT. Чрезмерное до-

бавление MWCNT в композит чрезмерно снижает сопротивление датчика. При 

избыточном добавлении MWCNT увеличивающееся количество электронов на 

границе зерен уменьшает сопротивление и снижает чувствительность датчиков 

металлоксид + MWCNT. Сходное поведение также сообщают Шарма и др. [43] 

Рис.3. Время срабатывания и восстановления датчика пара SnO2/ 
MWCNT PG в зависимости от ОТ. 

Рис.4. Время восстановления датчика пара SnO2/MWCNT PG в зави-
симости от ОТ. 
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при взаимодействии с газом NO2. Отклик на пары ацетона также увеличился до 

72% после добавления 0.25% MWCNT. Отметим, что наносенсоры к пероксиду 

водорода из SnO2/MWCNT были описаны также в [44–48] и ZnO/CNT-в [49].  

Наноцветочные ZnO сенсоры ацетона и полые микросферные ZnO сен-

соры этанола с большой OT предложены в [50–52]. ZnO сенсор с трехмерной 

иерархической мезопористой морфологией с высокой пористостью и большим 

отношением поверхности к объему считается хорошим кандидатом для приме-

нения в газоанализаторах. Лупан и др. [53] изготовили пористые трехмерные ги-

бридные ZnO тетраподы пламенным методом. Они использовали различные 

металлические (Fe, Cu, Al) микрочастицы с ZnO. Датчик на основе ZnO/CuO 

(ZnO: Cu 20: 1) показал хороший резистивный отклик при температуре 350°С для 

100 ppm этанола. Ачария и др. [54] изготовили трехмерные пористые PdO–ZnO 

наноцветки используя метод жидкофазного осаждения. Такие PdO–ZnO струк-

туры имели отличные времена отклика и восстановления для различных паров 

спирта (0.5–700 ppm). Вероятно, их улучшенная селективность связана с образо-

ванием гетеропереходов и более низкими энергиями активации адсорбции мета-

нола. Ван и соавт. [55] предложили трехмерную упорядоченную макропористую 

ZnO наноструктуру с большой площадью поверхности. Такие основанные на 

ZnO гетероструктуры ядро-оболочка показали более высокий газовый отклик на 

формальдегид по сравнению с другими сенсорами. Это можно объяснить увели-

чением кинетического диаметра всех обнаруженных сенсорами в следующем по-

рядке: формальдегид (0.243 нм) <аммиак (0.29 нм) <метанол (0.363 нм) <этанол 

(0.453 нм) <ацетон (0.46 нм) < толуол (0.525 нм) [56]. Кроме того, сенсоры амми-

ака на основе ZnO имели низкий отклик. Каточ с соавт. [57] изготовили двух-

слойные полые волокна TiO2/ZnO на полимерных волокнах с использованием 

метода нанесения атомного слоя. Они имели превосходную чувствительность к 

Рис.5. Отклик нанопроволок SnO2 и датчиков иерархической нано-
структуры SnO2/ZnO к этанолу в зависимости от концентрации газо-
образного этанола. 
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угарному газу и другим восстановительным газам. Сенсор малой концентрации 

водорода на основе нанокомпозита восстановленного оксида графена rGO/ZnO с 

платиной был предложен в [58]. Полученный тройной композит rGO/ZnO/Pt про-

демонстрировал высокую чувствительность к водороду – почти в 7.5 и 3.0 раза 

выше, чем у сенсоров из беспримесной ZnO и ZnO/rGO, соответственно. Чув-

ствительные к этанолу свойства сенсоров на базе иерархических наноструктур 

SnO2/ZnO систематически исследовались и сравнивались (рис.5) с таковыми для 

сенсоров из наночастиц только двуокиси олова в [59]. Результаты показали, что 

иерархические наноструктуры обеспечили заметно большие отклик к этанолу и 

их селективность по сравнению с этими их параметрами для NH3, CO, H2, CO2 и 

LPG. Газочувствительные свойства ZnO, SnO2 и WO3 сенсоров к аммиаку были 

Рис.6. (а) Типичное изображение КТ ZnO, полученных методом мок-
рого синтеза, основанным на щелочном активированном гидролизе и 
конденсации растворов ацетата цинка [62]. (b) СЭМ-изображения пуч-
ков нанонитей ZnO, синтезированных при 150С в течение 4 часов [63]. 
(c) СЭМ-изображение нанопластин ZnO, полученных простым методом 
смешанного гидротермального синтеза [64]. (d) СЭМ-изображения вы-
мытых кислотой пористых микрокубов SnO2 после прокаливания при 
900°С в течение 2 часов. На вставке: ПЭМ-изображение полученных 
пористых микрокубов SnO2 [65]. (e) ультрапористая пленка ZnO, полу-
ченная методом пиролиза с пламенным распылением [66]. 
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сравнены в [60]. Было обнаружено, что отклики и времена восстановления SnO2 

и WO3 нанопроволочных (NW) сенсоров аммиака сопоставимы, но они имеют 

лучшую чувствительность к аммиаку, чем такие сенсоры из ZnO NW. SnO2 NWs 

сенсор имел самую низкую ОТ.  

Из-за очень высокой токсичности ацетона предложено использовать тон-

кослойные наночастицы ZnO/SnO2/Yb2O3 [61].  

Типичные ПЭМ и СЭМ изображения КТ, нанонитей, нанолистов, микро-

кубов и ультрапористой пленки показаны на рисунке 6 [34,62–66].  

4. ZnO сенсоры без предварительного нагрева их рабочего тела 

Недавно разработаны сенсоры на основе твердых растворов ZnO с раз-

личными оксидами металлов или графена, которые не нуждаются в предвари-

тельном нагреве их рабочего тела, т.е. чувствительны к газам при комнатной 

температуре. 

Наноструктурированная пленка NiO (p-тип)/пористая (n-тип) ZnO, 

быстро измеряющая концентрацию этанола при комнатной температуре, была 

изготовлена Ченом и др. [67]. Толстая пленка ZnO с пористостью 98% и толщи-

ной около 120 нм была нанесена на стеклянную подложку. Распыленные нано-

кластеры NiO проникали в ZnO и образовывали гетеропереход. В результате, 

такой наносенсор с платиновыми электродами показал повышенную чувстви-

тельность уже к 10 ppb этанола при комнатной температуре. Мезопористые ZnO 

нанопластинки были использованы для изготовления датчика влажности и фото-

приемника, работающего при комнатной температуре [68]. Сенсоры этанола, 

чувствительные при комнатной температуре (29C), был изготовлены в [69] на 

основе вертикально выровненных нанонитей ZnO с наночастицами CuO. Вырав-

нивание по вертикали нанонитей ZnO, а также модификация ее поверхности на-

ночастицами CuO увеличили эффективную площадь поверхности сенсора. 

Образование p-CuO/n-ZnO гетеропереходов на границе раздела является причи-

ной улучшения характеристик при комнатной температуре. В дополнение к эта-

нолу изготовленное устройство было способно обнаруживать при комнатной 

температуре присутствие таких восстановительных газов как сероводород и ам-

миак, но отклик был меньше. 

Толстая пленка из чистой ZnO, полученная методом трафаретной печати, 

была практически нечувствительна к NH3, но модифицированные двуокисью 

марганца пленки ZnO оказались чувствительными и высокоселективными к ам-

миаку при комнатной температуре. Была обнаружена высокая чувствительность 

к низкой концентрации (50 ppм) газа. Перекрестная чувствительность не наблю-

далась даже к высоким концентрациям других опасных и загрязняющих газов. 

Влияние поверхностной микроструктуры и концентраций MnO2 на 
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чувствительность, селективность, отклик и восстановление сенсора в присут-

ствии NH3 и других газов было изучено и обсуждено в [70]. Высокоселективный 

сенсор аммиака при комнатной температуре, использующий нанесенную на стек-

лянной подложке методом распылительного пиролиза тонкую пленку оксида 

цинка, описан в [71]. Время отклика и восстановления составляло 20 и 25 с, со-

ответственно, с высоким откликом 233 по отношению к 25 ppм NH3. 

Известно, что в присутстии NO2 и O3 может вызвать различные проблемы 

со здоровьем человека. Например, чрезмерное вдыхание NO2 в концентрации, 

превышающей 1 ppм, может вызвать заболевания легких и серьезное поврежде-

ние дыхательной системы. Длительное воздействие концентрации 375 ppb озона 

и выше может вызывать как острые, так и хронические заболевания верхних ды-

хательных путей или хронические респираторные и сердечные заболевания. По-

этому необходимо продолжить разработку газовых датчиков для обнаружения и 

идентификации окисляющих газов (NO2 и О3) уже при их низких концентрациях. 

Газочувствительные свойства NO2 в проводящих полимерных нагружен-

ных золотом композиционных материалах из наночастиц ZnO при комнатной 

температуре были исследованы при применениях аммиачного зондирования 

[72]. Такие нанокомпозитные гибридные тонкие пленки продемонстрировали 

высокий отклик при 2.2 до 200 ppb NO2, но практически не реагировали на CO 

или C2H5OH и имели очень малый отклик на NH3 при комнатной температуре. 

Нанонити (NR) и нанопроволоки (NW) ZnO выращивались на чипе лег-

ким гидротермальным методом и использовались для создания датчика газа NO2 

при комнатной температуре [73]. Результаты показывают, что диаметр NR и NW 

ZnO является доминирующим параметром при оценке их NO2 газочувствитель-

ных характеристик при комнатной температуре. 

Гибридный композит Zn2SnO4–RGO, содержащий наночастицы Zn2SnO4 

и иммобилизованный восстановленный оксид графена RGO, был разработан в 

лаборатории проф. У. Ваймара [74] как высокочувствительный газочувствитель-

ный материал для высокоселективного обнаружения окисляющих газов (NO2 и 

O3) на ppb-уровне. Заметим, что селективные датчики окислительного газа имеют 

большое значение для мониторинга загрязнения окружающей среды. Кроме того, 

озон имеет значительно меньшую энергию диссоциации (1.1–1.3 эВ), чем кисло-

род (5.1 эВ) [75,76]. Многие оксиды металлов были тщательно исследованы для 

обнаружения O3 [77–79]. Однако такие датчики имеют очевидный недостаток - 

высокие рабочие температуры (150–300C). Следовательно, чувствительные к O3 

свойства датчиков на основе гибридов оксидов металлов и RGO требуют даль-

нейшего улучшения. 

Полупроводник RGO p-типа является приемлемой двумерной (2D) под-

ложкой для закрепления наночастиц оксида металла для измерения газа при 
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комнатной температуре благодаря наличию на его поверхности кислород-содер-

жащих групп, которые действуют как центры адсорбции для молекул газа 

[80,81]. В настоящее время сообщается о многих новых результатах, связанных с 

RGO, модифицированными оксидом металла SnO2, In2O3 и Co3O4, которые при-

меняются для улучшения характеристик обнаружения газа NO2 [82–87]. Среди 

многих оксидов металлов Zn2SnO4 n-типа получил значительный интерес из-за 

его высокой подвижности электронов, большой электропроводности и широкой 

ширины запрещенной зоны (3.6 эВ), что делает его пригодным для применения 

в газовых сенсорах [88,89]. Когда Zn2SnO4 образует гетеропереход с RGO, элек-

троны могут переходить из Zn2SnO4 в RGO. В результате, эффективный элек-

тронный контакт между Zn2SnO4 и RGO помогает улучшить характеристики 

обнаружения газа. Сообщалось, что датчики Zn2SnO4 нанопроволоки и NO2 нано-

нити имеют OT при 200–300C [90–92], иерархический – RGO-100C [93], 

Zn2SnO4–RGO-30C [74], но ZnO, PbS и двумерный WS2 и MoS2-RGO являются 

датчиками NO2 при комнатной температуре [74]. Пределы обнаружения состав-

ляют 0.05–0.15 ppm. В [74] сотрудники лаборатории профессора У. Веймара раз-

работали гибридный материал, содержащий наночастицы Zn2SnO4 и 

иммобилизованный восстановленный оксид графена (Zn2SnO4-RGO). Чувстви-

тельность сенсоров на основе Zn2SnO4-RGO к NO2 была исследована при различ-

ной относительной влажности. Обратите внимание, что датчики на основе 

гибридов RGO и Zn2SnO4-RGO имеют поведение p-типа. Влияние влажности на 

чувствительные свойства NO2 не было изучено ранее. Сенсоры на основе гибри-

дов Zn2SnO4-RGO также продемонстрировали высокие значения отклика до 3.62 

для 1 ppm NO2 при 50C при относительной влажности 80%, что намного выше, 

чем у чистого RGO (1.31). Превосходные сенсорные характеристики в основном 

связаны с синергетическим эффектом нанонитей Zn2SnO4 и RGO. Датчики на ос-

нове Zn2SnO4-RGO показали повышенную чувствительность к NO2 (от 5.97 до 

1 ppm NO2). Обратим внимание, что датчики, основанные на нанолистах WS2 и 

КТ PbS, могут обнаруживать NO2 с более низким пределом обнаружения 0.1 ppm 

и 1 ppm [53,54] соответственно. В отличие от этого сенсоры, разработанные в 

[74], не только показывали высокую чувствительность к более низким концен-

трациям NO2 (2.86 для 150 ppb при 50% относительной влажности), но были 

также способны сохранять это качество в атмосфере с высокой влажностью 

(80%). Механизмы чувствительности NO2 и O3 подробно обсуждены в [74]. 

5. Снижение рабочей температуры и увеличение  
чувствительности датчиков при освещении 

В [94] исследованы нанонити ZnO, украшенные КТ PbS с иерархической 

мезопористой структурой. Нанокомпозиты показали адсорбцию при облучении 
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в ближней инфракрасной области КТ PbS, имеющего узкую запрещенную зону. 

По сравнению с сенсорами из нанонитей ZnO, датчик на основе нанокомпозитов 

ZnO/PbS с оптимальным количеством загрузки сульфидом серы продемонстри-

ровал более высокие отклик и скорость отклика/восстановления до ppm уровня 

NO2 при комнатной температуре при освещении NIR. Кроме того, датчик проде-

монстрировал полную обратимость, низкий предел обнаружения, хорошую се-

лективность и долговременную устойчивость к NO2. 

В последние несколько лет было показано, что ультрфиолетовое освеще-

ние усиливает газочувствительные свойства метал оксидов при комнатной тем-

пературе [95–100]. Ультрафиолетовое освещение уменьшает время отклика и 

восстановления и повышает чувствительность. Используя ZnO в качестве мате-

риала сенсора, функционирующего при комнатной температуре, можно измерять 

концентрации NO2 на уровне ppb [101,102]. Сообщается, что датчик, с помощью 

которого металл оксидные датчики с УФ-поддержкой можно миниатюризиро-

вать, потребляя лишь немного энергии [103]. 

Газочувствительный материал адсорбирует каждую молекулу NO2, пада-

ющую на поверхность, и, таким образом, сигнал датчика линейно увеличивается 

с дозой NO2. Дозиметр на основе ZnO и датчики концентрации газа с регенера-

цией УФ-светом могут быть реализованы. Экспериментальное доказательство 

этого продемонстрировано в [104] на золь-гель- ZnO-сенсорах, легированных 

алюминием, так что концепция сенсора при комнатной температуре для концен-

траций NO2 на уровне ppb и низких доз реализована. 

Новая наноструктурированная пленка ZnO с ультрафиолетовым (УФ) об-

лучением для эффективного измерения концентрации кислорода при темпера-

туре 500 С была разработана в [105]. Нанонитевые ZnO структуры с большой 

площадью экспонирования синтезированы на стеклянной подложке со встречно-

стержневыми чувствительными электродами с помощью разработанных двух-

стадийных золь-гель и гидротермальных процессов. Ультрафиолетовый свето-

диод с длиной волны излучения 370 нм использовался для улучшения чувстви-

тельности наноструктурированной пленки ZnO. Отклик ZnO пленки под УФ был 

в 4.66 раза больше, чем у той же пленки без УФ-облучения (рис.7). 

Активированные УФ поликристаллические пленки ZnO на гибкой под-

ложке (Kapton) использовались в [106] для измерения концентрации паров O2 и 

H2O при комнатной для обнаружения и дифференциации изменений в окружаю-

щей среде кислорода и водяного пара. Пленки ZnO были изготовлены из наноча-

стиц ZnS, полученных из бактерий. Под воздействием ультрафиолетового 

излучения O2 реагировал с генерированными светом электронами, что приводило 

к хемосорбции ионного кислорода на поверхности ZnO. Отклик от межзеренного 
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сопротивления и межзеренной емкости поликристаллической пленки ZnO яв-

лялся значительным только при УФ-облучении. 

Комбинация нанопроволок ZnO с светодиодом была использована для из-

готовления датчика концентрации этанола [100]. Нанопроволоки ZnO были гид-

ротермически синтезированы на силиконовом слое ультрафиолетового (УФ) 

светоизлучающего диода. Чувствительность сенсора к этанолу увеличилась ли-

нейно с УФ-подсветкой LED при комнатной температуре.  

Влияние морфологии наноструктуры ZnO на ее газочувствительные свой-

ства в среде HCHO было исследовано в [107]. Газовый сенсор на основе наново-

локон ZnO обладал при комнатной температуре высокой чувствительностью и 

имел обратимый отклик и хорошую селективность к HCHO при облучении УФ-

светом с длиной волны 365 нм. Эти особенности могут быть объяснены специ-

альной структурой сенсора, большими удельными площадями поверхности и од-

номерным расположением нанокристаллитов ZnO, большей долей обедненного 

слоя, что приводит к регулированию его ширины. Нановолокна ZnO, полученные 

методом электропряжи, являются перспективними химическими чувствитель-

ными материалами. Отметим также, что SnO2, легированный кобальтом, пер-

спективен для изготовления на его основе фунционирующего под УФ-излуче-

нием сенсора паров пероксида водорода с комнатной ОТ [108]. 

6. Некоторая информация о теоретических исследованиях 

К настоящему времени многие механизмы процесса адсорбции газов и 

природа активных центров, ответственных за адсорбцию газов на поверхности 

метал оксидных материалов далеко не полностью изучены. Процессы эти очень 

сложные и их теоретический анализ требует проведение ab initio расчетов 

Рис.7. Измеренный отклик ZnO нанонитей при различных рабочих 
температурах. 
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энергий адсорбции, геометрии равновесия и переноса заряда между поверхно-

стью и адсорбентом, основанных на теории функционала плотности (DFT) [109–

112]. Нами расчеты выполнены, в частности, на основе DFT, реализованной в па-

кете Quantum Espresso [110–112]. Мы используем обобщенное градиентное при-

ближение (GGA) в форме, предложенной Пердью, Бурке и Эрнзерхофом [113], 

для описания обменно-корреляционного функционала. Нами пока исследовано 

взаимодействие перекиси водорода со стехиометрической поверхностью (110) 

диоксида олова, в частности, изучено взаимодействие нескольких стартовых кон-

фигураций H2O2 и поверхностью. Их структуры, энергии адсорбции и перенос 

заряда между молекулой и поверхностью были рассчитаны методом анализа за-

ряда Бадера [114]. 

Поскольку дефекты, примеси, квантово-размерные эффекты и молекулы 

газа в окружающей среде могут оказывать существенное влияние на процессы 

адсорбции [115,116], необходимы дополнительные исследования, чтобы выяс-

нить, как все это может повлиять на процесс. Анализ последней книги по кван-

товым точкам [117] показывает отсутствие прогресса в исследованиях 

адсорбционных явлений на границе раздела КТ оксид метала–газ. 

7. Заключение 

В статье обсуждены результаты исследований возможностей создания га-

зочувствительных сенсоров на базе окиси цинка и их применения в науке и тех-

нике (в том числе в медицине). Вкратце упомянуты технологии изготовления 

таких датчиков. Рассмотрены нелегированные и легированные примесями и уг-

леродными нанотрубками сенсоры ZnO, а также датчики на основе нанонитей, 

квантовых точек и пористых гетеросистем. Показаны возможности значитель-

ного понижения операционной температуры сенсоров с сохранением достаточно 

высокой чувствительности к различным газам. Сенсоры на основе гибридных 

структур ZnO и Zn2SnO4 с восстановленной окисью графена уже функционируют 

при комнатной температуре без предварительного нагрева их рабочего тела. Сен-

соры ZnO/PbS работают при комнатной температуре и ультрафиолетовом осве-

щении. 
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ԳԱԶԻ  ԶԳԱՅՈՒՆ  ՍԵՆՍՈՐՆԵՐ  ՑԻՆԿԻ  ՕՔՍԻԴԻ  ՀԻՄԱՆ  ՎՐԱ 

Վ.Մ. ՀԱՐՈՒԹՅՈՒՆՅԱՆ 

Հոդվածում քննարկվում են ցինկի օքսիդի հիման վրա գազի զգայուն սենսորների 

ստեղծման հնարավորությունների ուսումնասիրության և գիտության և տեխնոլոգիայի 

մեջ դրանց կիրառման հնարավորությունները: Հակիրճ նշվում են այդպիսի տվիչների 

արտադրության տեխնոլոգիաները: Համարվում են չմշակված, խարնուրդներով և 

նանոխողովակներով լեգիրացված ZnO սենսորները, ինչպես նաև սենսորներ, որոնք 

հիմնված են նանոթելերի, քվանտային կետերի և ծակոտկեն հետերոցանցերի վրա: Ցույց 

են տրված սենսորների աշխատանքային ջերմաստիճանը զգալիորեն իջեցնելու 

հնարավորությունները, մինչդեռ տարբեր գազերի վրա բավականին բարձր զգայունու-

թյունը պահպանելով: ZnO և Zn2SnO4 – գրաֆենի օքսիդի հիման վրա կառուցվածքների 

վրա հիմնված սենսորները արդեն գործում են սենյակային ջերմաստիճանում՝ առանց 

դրանց աշխատանքային նյութը նախնական տաքացման: ZnO/PbS տվիչները գործում են 

սենյակային ջերմաստիճանում և ուլտրամանուշակագույն լույսի ներքո: 

ZINC  OXIDE  GAS  SENSORS  

V.M. ARОUTIОUNIAN 

The article discusses the results of studies of the possibilities of manufacture of gas-
sensitive sensors based on zinc oxide and their applications in science and technology (including 
medicine). The technologies for such sensors manufacturing are briefly mentioned. Undoped 
and doped with impurities and carbon nanotubes ZnO sensors, as well as sensors based on 
nanowires, quantum dots, and porous heterosystems, are considered. The possibilities of 
significantly lowering the operating temperature of the sensors while maintaining a sufficiently 
high sensitivity to various gases are shown. Sensors based on hybrid structures of ZnO and 
Zn2SnO4 with reduced graphene oxide already operate at room temperature without preliminary 
heating of their working fluid. The ZnO/PbS sensors operate at room temperature and under 
ultraviolet light. 
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Исследованы псевдобинарные системы HgTe–CdTe, ZnTe–CdTe и  
HgTe–ZnTe и определены энергии смешения Гиббса в интервале температур  
400–1000 К. Анализ области смешиваемости для четырехкомпонентного твер-
дого раствора CdZnHgTe также осуществлен с помощью расчета свободной энер-
гии Гиббса. Количественные исследования показывают, что для материальной 
системы CdTe–HgTe в указанном выше температурном диапазоне отсутствует 
область несмешиваемости. В отличие от этой системы, для твердых растворов 
Cd1-xZnxTe уже выявляется область несмешиваемости в пределах x = 0.4–0.6 при 
T=400 К. Для материальной системы ZnTe–HgTe ситуация более сложная. При 
этом взаимное включение компонентов энергетически выгодно только до при-
месных концентраций, а несмешиваемость возникает практически во всем интер-
вале составов, начиная с температуры T = 800 K и ниже. Кроме того, расчеты 
показывают, что для четырехкомпонентного твердого раствора CdZnHgTe об-
ласть несмешиваемости существует в указанном выше температурном диапа-
зоне, однако уменьшается при повышении температуры. Представленные 
результаты могут быть использованы при выращивании многокомпонентных 
объемных кристаллов, эпитаксиальных тонких пленок и наноструктур на основе 
твердых растворов CdZnHgTe.  

1. Введение 

Соединения II–VI с широкой и узкой запрещенной зоной являются одним 

из наиболее важных материалов для высокоэффективных оптоэлектронных 

устройств, таких как светоизлучающие и лазерные диоды, работающие в синем 

и ультрафиолетовом спектральном диапазоне, а также в средней и дальней ин-

фракрасной области спектра. Кроме того, высокая ионность этих соединений де-

лает их хорошим кандидатом для использования в приборах электрооптической 

и электромеханической связи. Соединения II–VI с широкой запрещенной зоной 

являются также перспективными материалами для таких применений, как 
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пироэлектрические и пьезоэлектрические устройства, солнечные элементы, раз-

личные датчики и так далее. [1]. Тонкие пленки на основе твердых растворов 

CdZnHgTe обычно выращиваются с использованием обычного метода газофаз-

ной эпитаксии (VPE). С развитием науки и техники возникли новые и более вы-

сокие требования к качеству и свойствам таких материалов. По этой причине 

были разработаны новые методы эпитаксиального выращивания, включая эпи-

таксию из горячих стенок (HWE), газофазная эпитаксия из металлоорганических 

соединенй (MOCVD), молекулярно-лучевая эпитаксия (MBE), металлоорганиче-

ская молекулярно-лучевая эпитаксия (MOMBE) и атомно-послойная эпитаксия 

(ALE). Используя эти методы выращивания, был улучшен не только контроль 

толщины выращиваемых пленок, но также их качество. 

Широкий спектр полупроводниковых нанопроволок на основе Si, Ge, со-

единенй III–V и II–VI был выращен с использованием химического осаждения из 

паровой фазы, термического испарения, термического синтеза из растворов, мо-

лекулярно-лучевой эпитаксией и методом пар-жидкость-твердое тело (VLS), где 

в качестве катализатора исспользуютса металлы. Однако до сих пор опублико-

вано лишь несколько сообщений о синтезе нанопроволок и других наноструктур 

на основе теллура. Наноструктуры на основе ZnTe, HgTe и CdTe были получены 

с помощью химического синтеза или методов CVD, а недавно сообщалось о вы-

ращивании нанопроволок ZnTe методом MBE [1–6]. 

В процессе роста полупроводниковых кристаллов из расплавов термоди-

намические и теплофизические свойства расплавов являются важными парамет-

рами для оптимизации процесса роста, а также при теоретическом моделиро-

вании процесса. Однако, в целом существует лишь ограниченное количество дан-

ных о термодинамических и теплофизических свойствах расплавленных полу-

проводников на основе ртути (Hg) из-за их высокого давления пара и химической 

активности. Твердые растворы Hg1–xZnxTe (0 ≤ x ≤ 1) широко изучались в области 

малых концентраций (x ≤ 0.2) как потенциально лучший материал для изготовле-

ния ИК-детекторов, поскольку особенности химической связи делает этот мате-

риал относительно более стабильным по сравнению с HgCdTe [7]. 

Псевдобинарная система ZnTe–CdTe была исследована при 900 K с помощью 

масс-спектрометрических измерений с ячейкой Кнудсена. Определены состав и 

давление пара, активности ZnTe и CdTe, а также энергия смешения Гиббса. Ре-

зультаты показывают, что зависимости активностей CdTe и ZnTe от состава де-

монстрируют, соответственно, положительные и отрицательные отклонения от 

идеальности и что энергия смешения Гиббса меньше, чем у идеального раствора. 

При 900 K в системе ZnTe–CdTe существует непрерывный ряд твердых раство-

ров без разрыва смешиваемости, а сублимация неконгруэнтна. Зависимость ак-

тивности CdTe от состава в данном твердом растворе при 780 K свидетельствует 
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также о наличии фазовой сегрегации [8]. 

В 1959 году публикация Лоусона и его сотрудников [9] положила начало 

разработке твердых растворов HgCdTe с переменной шириной запрещенной 

зоны, обеспечивающих беспрецедентную степень свободы в конструкции инфра-

красных детекторов. В этой первой статье сообщается как о фотопроводящем, 

так и о фотовольтаическом отклике на длинах волн, доходящих до 12 мкм, и что 

этот материал является многообещающим для ИК-детекторов [10]. Разработка 

технологии HgCdTe была и остается в первую очередь для специальных прило-

жений. Негативный аспект поддержки оборонных агентств был связан с требова-

ниями секретности, что препятствовала и продолжает препятствовать 

конструктивному сотрудничеству между исследовательскими группами на наци-

ональном и особенно на международном уровне. Кроме того, основное внимание 

уделялось созданию и демонстрации матрицы фокальной плоскости (FPA), и го-

раздо меньше – созданию базы знаний. Тем не менее за пять десятилетий был 

достигнут значительный прогресс. Кроме того, достаточное рассогласование ре-

шеток между CdTe / ZnTe, CdTe / HgTe и HgTe / ZnTe, равное 5.8%, 2.1% и 7.8%, 

соответственно, позволяет рассматривать эти материалы как очень привлека-

тельные также для инженерии наноструктур в режиме роста Странски–Краста-

нова. 

В данной статье мы представляем термодинамические исследования че-

тырехкомпонентной материальной системы Cd1–x–yZnxHgyTe и квазибинарных 

твердых растворов CdTe–HgTe, CdTe–ZnTe и ZnTe–HgTe в различных темпера-

турных диапазонах. 

2. Анализ смешиваемости твердых растворов CdZnHgTe 

Чтобы проанализировать задачу смешиваемости для системы твердых 

растворов CdZnHgTe, мы рассчитали свободную энергию смешивания Гиббса, 

используя следующее соотношение: 

 ( , )G x y H T S     , (1) 

где T – абсолютная температура, H и S – энтальпия и энтропия смешиваемо-

сти, соответственно, которые определяются следующими выражениями [11–14]: 

 
CdTe-ZnTe ZnTe-HgTe CdTe-HgTe( , ) (1 ) (1 ) ,

( , ) { ln ln (1 )ln(1 )}.

H x y x y x xy x y y

S x y RT x x y y x y x y

          

       
  (2) 

Здесь  – параметр псевдобинарного взаимодействия [11,14], а R – уни-

версальная газовая постоянная. Параметр взаимодействия  – это характерный 

индекс несмешиваемости, обусловленной напряжением решетки. Согласно так 

называемой модели «delta-lattice parameter» (DLP) [14–16], параметр 



522 

взаимодействия представляется в следующем виде: 

  
2.5

A B2.5 2.5
AB A B

1
4

2 2

a a
k a a


 

       
   

, (3) 

где aA и aB – постоянные кристаллических решеток компонентов A и B, а k – 

константа. Для соединений с кубической симметрией и относительно малых зна-

чениях рассогласования кристаллических решеток, фактор k берется равным 

1.15×107 кал/(моль×Å2.5) [14–16]. Поэтому, это значение k мы использовали для 

твердых растворов Cd1–x–yZnxHgyTe. Рассчитанные значения параметра взаимо-

действия представлены в Таблице 1. 

2D и 3D диаграммы зависимостей молярной свободной энергии Гиббса от 

состава твердых растворов CdTe–HgTe, CdTe–ZnTe and ZnTe–HgTe в темпера-

турном интервале 400–1000 K показана на Рис.1. Эти диаграммы были рассчи-

таны с помощью выражения (1) и построены с учетом рассчитанных значений 

ΔH и ΔS с помощью выражения (2).  

Рис.1. 2D и 3D диаграммы зависимостей молярной свободной энер-
гии Гиббса от состава твердого раствора и температуры (1 – 400 K,  
2 – 600 K, 3 – 800 K и 4 – 1000 K). 
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Из Рис.1 хорошо видно, что, в отличие от твердого раствора HgTe–CdTe, 
в системах ZnTe–CdTe и HgTe–ZnTe возникает область несмешиваемости, кото-
рая обусловлена увеличением свободной энергии при увеличении концентрации 
CdTe в ZnTe и ZnTe в HgTe, соответственно. В системах с большой разницей в 
постоянных решеток, высокая положительная энтальпия смешения может пре-
одолеть отрицательную энтропию смешения при температурах ниже критиче-
ских, что приводит к увеличению свободной энергии. Это означает, что в равно-
весных неупорядоченных твердых растворах при значениях состава между бимо-
дальными точками, он должен распадаться на две отдельные твердые фазы [16].  

Детальный анализ результатов, представленных на Рис.1, показывает, что 
для системы CdTe–HgTe в интервале температур T = 400–1000 K отсутствует об-
ласть несмешиваемости. Однако, в отличие от этой системы, для твердых раство-
ров Cd1–xZnxTe уже выявляется область несмешиваемости в пределах 
концентраций x = 0.4–0.6 при T = 400 К. Для системы ZnTe–HgTe взаимное до-
бавление компонентов энергетически выгодно только до примесных значений 
концентраций, и область несмешиваемости возникает в очень большом интер-
вале составов, уже начиная с температуры T = 800 K и ниже. Расчеты также 
наглядно показывают, что для четырехкомпонентной системы CdZnHgTe об-
ласть несмешиваемости уменьшается при повышении температуры, что хорошо 
видно на схематических 3D-диаграммах (Рис.2) зависимости молярной 

Табл.1.  

Компоненты Параметр взаимодействия   
Дж/моль 

Температура  
плавления T, K 

CdTe–HgTe 875.235 CdTe 1314 

CdTe–ZnTe 7750 ZnTe 1513 

ZnTe–HgTe 13.829 HgTe 873 

Рис.2. Схематическая 3D диаграмма молярной свободной энергии 
твердого раствора CdZnHgTe при температурах (a) T = 400 K,  
(b) T = 600 K, (c) T = 800 K, соответственно. 
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свободной энергии от состава системы CdZnHgTe в температурном интервале  
400–1000 K. Проекции соответствующих изоэнергетических срезов представ-
лены на Рис.3.  

3. Заключение 

Таким образом, были исследованы псевдобинарные системы HgTe–CdTe, 

ZnTe–CdTe и HgTe–ZnTe и определены энергии смешения Гиббса в интервале 

температур 400–1000 К. Анализ области смешиваемости для четырехкомпонент-

ного твердого раствора CdZnHgTe также был осуществлен с помощью расчета 

свободной энергии Гиббса. Количественные исследования показали, что для ма-

териальной системы CdTe–HgTe в указанном выше температурном диапазоне от-

сутствует область несмешиваемости. В отличие от этой системы, для твердых 

растворов Cd1–xZnxTe уже выявляется область несмешиваемости в пределах кон-

центраций x=0.4–0.6 при T = 400 К. Для материальной системы ZnTe–HgTe ситу-

ация более сложная. При этом взаимное включение компонентов энергетически 

выгодно только до примесных концентраций, а несмешиваемость возникает 

практически во всем интервале составов, начиная с температуры T = 800 K и 

ниже. Кроме того, расчеты показали, что для четырехкомпонентного твердого 

раствора CdZnHgTe область несмешиваемости существует в указанном выше 

температурном диапазоне, однако уменьшается при повышении температуры. 

Рис.3. Изоэнергетические проекции срезов молярной свободной 
энергии твердого раствора CdZnHgTe при температурах (a) T = 
400 K, (b) T = 600 K, (c) T = 800 K, (d) T = 1000 K, соответственно. 
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Представленные результаты могут быть использованы при выращивании много-

компонентных объемных кристаллов, эпитаксиальных тонких пленок и нано-

структур на основе твердых растворов CdZnHgTe. 

Авторы выражают благодарность Комитету науки РА за финансирование 

данного исследования в рамках гранта No. 18T–2J016. 
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CdTe–ZnTe–HgTe  ՆՅՈՒԹԱԿԱՆ  ՀԱՄԱԿԱՐԳ:  ՊԻՆԴ  ԼՈՒԾՈՒՅԹՆԵՐԻ  
ՀԱՄԱՏԵՂԵԼԻՈՒԹՅԱՆ  ՎԵՐԼՈՒԾՈՒԹՅՈՒՆ 

Կ.Մ. ՂԱՄԲԱՐՅԱՆ,  Ա.Կ. ՍԻՄՈՆՅԱՆ,  Վ.Մ. ՀԱՐՈՒԹՅՈՒՆՅԱՆ,  Մ.Կ. ՂԱՄԲԱՐՅԱՆ 

Ուսումնասիրվել են HgTe-CdTe, ZnTe-CdTe և HgTe-ZnTe քվազիերկբաղադրիչ 

նյութական համակարգերը և որոշվել է դրանց խառնման Գիբսի էներգիաները 400–

1000 Կ ջերմաստիճանային տիրույթում: Գիբսի ազատ էներգիան հաշվարկելու միջոցով 

նաև վերլուծվել է քառաբաղադրիչ CdZnHgTe պինդ լուծույթի անհամատեղելիության 

գոտիները: Քանակական ուսումնասիրությունները ցույց են տվել, որ վերոհիշյալ 
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ջերմաստիճանային տիրույթում CdTe-HgTe նյութական համակարգի համար չկա 

անհամատեղելիության գոտի: Ի տարբերություն այս համակարգի, Cd1–xZnxTe պինդ 

լուծույթների համար անհամատեղելիության գոտի արդեն բացահայտվում է 

բաղադրությունների x = 0.4–0.6 տիրույթում՝ T = 400 Կ-ում: ZnTe-HgTe նյութական 

համակարգի համար իրավիճակն ավելի բարդ է: Այս դեպքում բաղադրիչների 

փոխադարձ ներառումը էներգետիկորեն բարենպաստ է միայն մինչև խառնուրդային 

կոնցենտրացիաներ, և անհամատեղելիությունը գործնականում տեղի է ունենում 

բաղադրությունների ամբողջ տիրույթում՝ սկսած T = 800 Կ ջերմաստիճանից և ցածր: 

Բացի այդ, հաշվարկները ցույց են տալիս, որ CdZnHgTe քառաբաղադրիչ պինդ լուծույթի 

համար ևս գոյություն ունեն անհամատեղելիության գոտիներ վերոնշյալ 

ջերմաստիճանային տիրույթում, բայց ջերմաստիճանի բարձրացման հետ մեկտեղ 

նվազում են: Ներկայացված արդյունքները կարող են օգտագործվել CdZnHgTe պինդ 

լուծույթների հիման վրա ծավալային բյուրեղների, էպիտաքսային բարակ թաղանթների 

և նանոկառուցվածքների աճեցման համար: 

CdTe–ZnTe–HgTe  MATERIAL  SYSTEM:   
SOLID  SOLUTIONS  MISCIBILITY  ANALYSIS  

K.M. GAMBARYAN,  A.K. SIMONYAN,  V.M. AROUTIOUNIAN,  M.K. GAMBARYAN 

The pseudobinary HgTe–CdTe, ZnTe–CdTe and HgTe–ZnTe systems were studied 
and Gibbs energy of mixing were determined at 400–1000 K temperature range. Miscibility gap 
analysis for CdZnHgTe quaternary material system is also performed by the Gibbs free energy 
calculations. Quantitative explorations show that there is no immiscibility gap for CdTe–HgTe 
material system in the mentioned above temperature range. In spite of that system, for the  
Cd1–xZnxTe solid solutions, an immiscibility gap within x = 0.4–0.6 at T = 400 K already 
revealed. For the ZnTe–HgTe material system the situation is more complicated. Here, mutual 
incorporation of components is energetically favorable only up to impurity levels and an 
immiscibility gap occurs at entire compositions range starting from T = 800 K temperature and 
below. In addition, our calculations show that for the CdZnHgTe quaternary material system 
the immiscibility gap exists at the mentioned above temperature range and decreases at 
temperature increasing. Presented results can be useful at the growth of multicomponent bulk 
crystals, epitaxial thin films and nanostructures based on CdZnHgTe material system. 
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Солнечные фотоэлектрически-тепловые (ФЭТ) гибридные системы обла-
дают высоким потенциалом, чтобы являться эффективным и жизнеспособным 
методом производства электроэнергии и низкопотенциальной тепловой энергии. 
Гибридная система обладает высокой энергоэффективностью с поывшенным 
электрическим КПД за счет охлаждения солнечных элементов и получения теп-
ловой энергии путем поглощения тепла от нагретых элементов. Тем не менее, 
использование этих систем не растет быстрыми темпами из-за противоречивых 
эксплуатационных проблем, а также трудностей связанных с установкой и обслу-
живанием по сравнению с обычными отдельными фотоэлектрическими (ФЭ) и 
тепловыми системами. В данной статье исследисследуются рабочие температуры 
солнечных элементов ФЭ модулей и ФЭТ гибридных коллекторов в зависимости 
от температуры окружающей среды. На основе сравнения рабочих температур 
солнечных элементов ФЭ модуля и ФЭТ коллектора произведена оценка эффек-
тивности применения ФЭТ гибридной системы. Показано, что существует «кри-
тическое» минимальное значение температуры окружающей среды, ниже 
которого солнечные элементы ФЭТ системы имеют более высокую температуру, 
чем элементы в ФЭ модулях («обратный» процесс), и применение ФЭТ системы 
является не целесообразным. Исследована зависимость «критической» темпера-
туры от типа и тепловых характеристик ФЭТ системы. Предложенная методика 
оценки эффективности ФЭТ систем может быть использована учеными и проек-
тировщиками при разработке различных гибридных ФЭТ систем.   

1. Введение 

Основными технологиями использования солнечного излучения явля-

ются фотоэлектрическое преобразование света непосредственно в электричество 

и тепловое преобразование солнечных лучей в тепло. Рынок солнечной тепловой 

и фотоэлектрической (ФЭ) генерации электроэнергии быстро растет [1]. 
Известно, что в фотоэлектрических системах большая часть поглощен-

ного солнечного излучения солнечным элементом (около 80%) не преобразуется 



528 

в электричество, а способствует повышению температуры солнечных элементов, 
тем самым снижает их электрический КПД. Это неотъемлемый недостаток сол-
нечных элементов – снижение производительности из-за температуры. Типич-
ные фотоэлектрические модули преобразуют около 15% (при 25C, стандартные 
условия испытаний – STC) солнечного излучения в электричество; остальное 
нагревает солнечную батарею и рассеивается как отходное тепло. В яркий сол-
нечный день ФЭ панель может нагреваться до температуры выше 100C. Это мо-
жет снизить эффективность на 37% или на 0.5% на каждый 1C повышения 
температуры. В результате нагрева эффективность преобразования фотоэлектри-
ческого модуля снижается до 9.5% вместо 15%, измеренных в стандартных усло-
виях. 

Гибридная фотоэлектрически-тепловая (ФЭТ) гибридная система объеди-
няет фотоэлемент, который преобразует солнечное излучение в электричество, с 
солнечным тепловым коллектором, который улавливает тепловую энергию и от-
водит тепло от солнечного элемента. В гибридных ФЭТ системах за счет охла-
ждения солнечных элементов увеличивается выработка электроэнергии, а 
полученное тепло используется, таким образом увеличивая выгоду от имеюще-
гося солнечного излучения. 

Таким образом, системы ФЭТ представляют собой двойной солнечный 
коллектор с двумя полезными выходами энергии с одного коллектора (два в од-
ном). По сравнению с обычными раздельными фотоэлектрическими и тепловыми 
системами он имеет следующие преимущества: 
- улучшенная фотоэлектрическая генерация – до 40% больше электроэнергии, 

чем эквивалентная обычная ФЭ система, 
- требуется меньше места на крыше, 
- повышенная эффективность системы (около 70%) за счет выработки как 

электрической (15%), так и тепловой (55%) энергии. 
Для изучения свойств солнечных гибридных ФЭТ систем проведены мно-

гочисленные исследования [2–5]. Однако влияние температуры окружающей 
среды на работу ФЭТ систем до конца не исследовано. В этой статье исследуются 
температурно-зависимые характеристики гибридных ФЭТ систем. На основе 
сравнения рабочих температур ФЭТ и ФЭ систем проведен анализ производи-
тельности различных ФЭТ гибридных систем. 

2. Электрические и тепловые характеристики ФЭТ гибридных систем 

Как упоминалось выше, гибридные солнечные ФЭТ системы обеспечи-

вают как электрическую, так и тепловую энергию. Общее количество энергии, 

произведенной системой ФЭТ, определяется как: 

 W E Q  , (1) 
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где E – электрическая, а Q – тепловая составляющая энергии. Разделив на вход-

ную энергию P, обеспечиваемую солнцем, мы получим эффективность гибрид-

ной системы в следующем виде [6]: 

 el th PVT
E Q

P


      , (2) 

где el  и th  – коэффициенты электрического и теплового преобразования соот-

ветственно. 

2.1. Электрические характеристики 

Количество электроэнергии, производимой фотоэлектрической и тепло-

вой гибридной солнечной системой, можно определить по уравнению: 

 el  E AS  , (3) 

где A – площадь солнечного ФЭТ коллектора (м2), принимающая солнечные 

лучи, S – энергия солнечного излучения на квадратный метр (кВт ч / м2). 

Температурная зависимость КПД моно/поликристаллических кремние-

вых солнечных элементов определяется как [7]: 

  0 0    1  –     – T T      , (4) 

где η0 – стандартное значение КПД солнечного элемента, который измеряется в 

стандартных условиях испытаний (СУИ), β – температурный коэффициент, T – 

рабочая температура солнечного элемента, T0 – стандартная температура солнеч-

ного элемента. Обычно солнечные элементы тестируются при T0 = 25C и интен-

сивности солнечного излучения 1 кВт / м2 (СУИ). Для наиболее распространен-

ных монокристаллических и поликристаллических кремниевых солнечных эле-

ментов β = 0.005 (C)–1 и β = 0.0045 (C)–1 соответственно [7]. 

Температурная зависимость эффективности кремниевых солнечных эле-

ментов представлена на рис.1. 

При высоких температурах окружающей среды, выше 25C, солнечные 

элементы в ФЭ модулях нагреваются в значительной степени и электрическая 

эффективность уменьшается. При таких высоких температурах солнечные ги-

бридные ФЭТ системы обладают преимуществом по сравнению с ФЭ модулями 

из-за охлаждения солнечных элементов и увеличении электрической эффектив-

ности. При низких температурах, ниже 25C, эффективность увеличивается с 

охлаждением солнечных элементов. Поэтому необходимо проанализировать ха-

рактеристики ФЭТ систем в широком диапазоне температур окружающей среды, 

а также в зависимости от параметров структуры и тепловых характеристик ФЭТ 

систем. 
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2.2. Тепловые характеристики 

Тепловая энергия, получаемая гибридной солнечной системой, определя-

ется как: 
 th  Q AS  , (5) 

где ηth – тепловой КПД ФЭТ системы. 

Тепловой КПД ФЭТ системы можно определить как тепловой КПД плос-

кого солнечного теплового коллектора как [8]: 

  th  aT T
F FU

G


    , (6) 

где F – коэффициент теплоотвода коллектора, τ – коэффициент пропускания 

света крышки, α – коэффициент поглощения коллектора, U – общий коэффици-

ент тепловых потерь коллектора, T – температура приемника (C ), Ta – темпера-

тура окружающей среды (C), G – интенсивность солнечного излучения на 

единицу поверхности и, как правило, принимается G = 1000 (Вт / м2). 

Таким образом, подставив (6) в (5) тепловую энергию коллектора гибрид-

ной солнечной системы можно представить как: 

   τα aT T
Q ASF FU

G


  . (7) 

Также известно, что количество отводящего тепла из коллектора может 

быть измерена с помощью количества тепла, уносимого жидкостью, прошедшей 

через него (тепло, хранящееся в накопительном баке), то есть: 

  out in   Q mC T T mC T    , (8) 

где m – масса жидкости в резервуаре для хранения (г), C – теплоемкость жидко-

сти (Дж / г C), Tout и Tin – температуры на выходе и входе (C) ФЭТ коллектора. 

Рис.1. Электрическая эффективность монокристаллического кремни-
евого солнечного элемента в зависимости от температуры. 
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Предполагая, что температура приемника в формуле (6) равна темпера-

туре солнечных элементов гибридной ФЭТ системы, можно записать: 

 in out out in
in in cell.  

2 2 2
PVT

T T T T T
T T T T

  
      , (9) 

  . in2 cell PVTT T T   . (10) 

Подставив (10) в (8), получим: 

  . in2 cell PVTQ mC T T  . (11) 

Предполагая, что нет тепловых потерь от соединительных труб и резер-

вуара для хранения, можно записать энергетический баланс, приравняв (11) и (7). 

Таким образом, с учетом (9) мы будем иметь: 

    .
. in

  
τα  2cell PVT a

cell PVT
T T

ASF FU mC T T
G


   . (12) 

Из этого выражения формулу для температуры солнечных элементов ги-

бридных ФЭТ систем можно записать как: 

  . 1 in 2
1 2

1
τα  cell PVT aT F K T K T

K K
     

, (13) 

где  1 2 K mC AS  и 2K FU G . 

Из (13) видно, что температура солнечных элементов в гибридных ФЭТ 

системах линейно увеличивается с температурой окружающей среды. Таким об-

разом, с помощью формулы (13) можно определить температуру солнечных эле-

ментов в гибридной ФЭТ системе в зависимости от тепловых параметров 

системы (типа ФЭТ и конструктивных параметров) и температуры окружающей 

среды. 

3. Анализ характеристик ФЭТ систем в зависимости от  
температуры окружающей среды 

Как известно, основным преимуществом ФЭТ коллекторов по сравнению 

с фотоэлектрическими (ФЭ) модулями является пониженная рабочая темпера-

тура фотоэлементов при повышенных температурах окружающей среды. Про-

анализируем работу ФЭТ при высоких и низких температурах окружающей 

среды путем сравнения температуры солнечных элементов ФЭТ системы с тем-

пературой солнечных элементов обычных ФЭ модулей, которые не охлажда-

ются, как в ФЭТ коллекторах. 

Выражение для приближенного расчета температуры солнечного эле-

мента фотоэлектрического модуля с открытой задней частью имеет вид [9] 

 cell.
NOCT 20

  
800

PV aT T G


  , (14) 
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где NOCT определяется как температура, достигаемая элементами с разомкнутой 

цепью в модуле при стандартной эталонной среде, определяемой следующим об-

разом: солнечное излучение 800 Вт / м2, температура окружающей среды 20C, 

скорость ветра 1 м / с и тип монтажа – открытая задняя сторона.  

Зависимость Tcell.PV от температуры окружающей среды представлена на 

рис.2. На этом рисунке представлена также зависимость температуры солнечных 

элементов застекленных гибридных ФЭТ систем Tcell.PVT от температуры окружа-

ющей среды, построенная с помощью уравнения (13).  

Из рис.2 видно, что с повышением температуры окружающей среды сол-
нечные элементы обычного фотоэлектрического модуля нагреваются сильнее, 
чем элементы гибридного застекленного ФЭТ модуля. Таким образом, при высо-
ких температурах окружающей среды, выше примерно 0C, с увеличением тем-
пературы разница между Tcell.PV и Tcell.PVT увеличивается. Следовательно, 
электрический КПД ФЭТ системы увеличивается также по сравнению с КПД 
обычного ФЭ модуля. 

Из рис.2 также видно, что, угловые коэффициенты для Tcell.PV и Tcell.PVT раз-
ные. Коэффициент для Tcell.PV равняется 1 (формула 14), а для Tcell/PVT он равен 
K2 / (K1 + K2) = 0.16 (формула 13).  Из-за разных угловых коэффициентов двух 
линий существует точка пересечения при Ta = –0.29C, которая названа «крити-
ческой» температурой окружающей среды (Ta.cr.). Когда температура окружаю-
щей среды ниже, чем Ta.cr., ячейки в ФЭТ коллекторе имеют более высокие 
температуры, чем ячейки обычного фотоэлектрического модуля с открытой зад-
ней стороной, из-за меньших тепловых потерь ФЭТ коллектора. При низких тем-
пературах окружающей среды при Ta ˂ Ta.cr. происходит «обратный» процесс, и 
электрический КПД ФЭТ коллектора становится меньше по сравнению с обыч-
ным ФЭ. Эта точка пересечения определяет минимально допустимую 

Рис.2. Зависимость температуры солнечных элементов ФЭ модуля и 
застекленного ФЭТ коллектора от температуры окружающей среды 
(G = 1000 Вт/м2, NOCT = 48 C, емкость бака ФЭТ системы состав-
ляет 100 л, A = 2 м2, Tin = 15C, F(τα) = 0.68, FU = 4.9 Вт/м2 C [10]). 
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температуру для применения гибридной ФЭТ системы. Таким образом, при тем-
пературах ниже Ta.cr. применение ФЭТ системы нецелесообразно из-за нагрева 
ячеек и снижения эффективности генерации электроэнергии ФЭТ системы по 
сравнению с обычным ФЭ модулем. 

Критическая температура зависит от типа и тепловых характеристик ги-

бридной ФЭТ системы. Значение Ta.cr. можно найти из уравнения 

 cell. cell. PVT PVT T . (15) 

Используя уравнения (13) и (14), получим 

 
  2

. . in
1 1

20
   1  

800
a cr

F k NOCT
T T G

K k

       
. (16) 

На рис.3 представлена зависимость температуры солнечных элементов 

ФЭ модуля и застекленного ФЭТ коллектора от температуры окружающей среды 

для трех различных входных температур. Видно, что чем ниже температура охла-

ждающей жидкости Tin на входе, тем меньше «критическая» температура окру-

жающей среды Ta.cr. и, следовательно, тем шире температурный диапазон 

применения ФЭТ системы с заданными тепловыми параметрами.  

Для сравнения рабочих температур солнечных элементов в неостеклен-

ных и застекленных плоских, а также вакуумных трубчатых ФЭТ коллекторах 

температуры для этих систем рассчитаны по (13). Для расчетов использованы 

следующие тепловые параметры (Tабл.1): 

Полученные температурные зависимости, а также зависимость темпера-

туры ФЭ модуля, установленного с открытой задней стороной, от температуры 

окружающей среды представлены на Рис.4. 

Рис.3. Зависимость температуры солнечных элементов ФЭ модуля 
Tcell.PV и застекленного ФЭТ коллектора Tcell.PVT от температуры окру-
жающей среды Ta (G = 1000 Вт / м2, NOCT = 48C, емкость  
бака PVT системы 1001, A = 2 м2, Tin = 15C, F(τα) = 0.68,  
FU = 4.9 Вт / м2 C [10]). 1 – Tin = 10C, 2 – Tin = 15C, 3 – Tin = 20C. 
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Как и следовало ожидать, «критическая» рабочая температура для не-
остекленного ФЭТ коллектора меньше, и поэтому рабочий диапазон неостеклен-
ной ФЭТ системы является максимальным. Более высокую критическую 
температуру имеет остекленный ФЭТ коллектор, а максимальное значение «кри-
тической» температуры имеет ФЭТ коллектор на базе вакуумной трубки.  

В случае параметров, указанных на рис. 2, 3, 4 и в Табл.1, следующие зна-
чения критических температур для гибридных ФЭТ систем различного типа рас-
считаны по формуле (16). Полученные результаты представлены в Табл.2. Как и 
ожидалось критическая температура окружающей среды Ta.cr. тем меньше, чем 
выше коэффициент теплопотери коллектора. 

Табл.1.  

Тип ФЭТ коллектора F() FU, (Вт/м2 C) Ссылки 

Неостекленный 0.45 10.15 [11] 

Застекленный 0.68 4.9 [10] 

Вакуумная труба 0.58 0.7 [10] 

Рис.4. Зависимость температуры солнечных элементов ФЭ модуля 
Tcell.PVT и различных типов ФЭТ коллекторов Tcell.PV от температуры 
окружающей среды (G = 1000 Вт / м2, NOCT = 48C, емкость резер-
вуара PVT системы 1001, A = 2 м2 , Tin = 15C, F(τα) = 0.68,  
FU = 4.9 Вт / м2 C [10]). 1 – Неостекленный, 2 – Застекленный,  
3 – Вакуумная труба. 

Табл.2.  

Тип ФЭТ коллектора 
Критические значения температуры окружа-

ющей среды гибридных ФЭТ систем Ta.cr. 

Неостекленный плоский –16.3C 

Застекленный плоский –0.29C 

Вакуумная труба +1.5C 
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4. Заключение 

Анализирована зависимость характеристик гибридных фотоэлектриче-

ских-тепловых (ФЭТ) систем от температуры окружающей среды. Сравниваются 

рабочие температуры солнечных элементов обычных фотоэлектрических (ФЭ) 

модулей и гибридных ФЭТ коллекторов. Показано, что существует «критиче-

ское» минимальное значение температуры окружающей среды, ниже которого 

рабочая температура солнечных элементов в ФЭТ системе выше, чем у обычного 

ФЭ модуля. Этот «обратный» процесс происходит из-за низких тепловых потерь 

гибридных ФЭТ систем по сравнению с обычными ФЭ модулями. В результате 

этого процесса электрическая эффективность ФЭТ коллектора становится 

меньше по сравнению с обычным ФЭ модулем. Таким образом, критическая тем-

пература окружающей среды определяет минимально допустимую температуру 

окружающей среды, когда может использоваться соответствующая гибридная 

ФЭТ система. «Критическое» значение температуры окружающей среды зависит 

от тепловых характеристик данной гибридной ФЭТ системы. Он определяет воз-

можный диапазон температур применения данной ФЭТ системы. Предложенная 

методика определения температурного диапазона рабочих характеристик ФЭТ 

систем может быть использована учеными и проектировщиками при разработке 

различных солнечных гибридных ФЭТ систем нового типа. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке Комитетом науки 

Министерства образования, науки, культуры и спорта Республики Армения в 

рамках научного проекта № SCS 18T-2B333. 
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ԱՐԵՎԱՅԻՆ  ՖՈՏՈԷԼԵԿՏՐԱԿԱՆ  ԵՎ  ՋԵՐՄԱՅԻՆ  ՀԻԲՐԻԴԱՅԻՆ  
ՀԱՄԱԿԱՐԳԵՐԻ  ԲՆՈՒԹԱԳՐԵՐԻ  ՋԵՐՄԱՍՏԻՃԱՆԱՅԻՆ  

ԿԱԽՎԱԾՈՒԹՅՈՒՆՆԵՐԸ 

Ռ.Ռ. ՎԱՐԴԱՆՅԱՆ,  Վ.Կ. ԴԱԼԼԱՔՅԱՆ,  Մ.Գ. ՏՐԱՎԱՋՅԱՆ 

Արևային ֆոտոէլեկտրական-ջերմային (ՖԷՋ) հիբրիդային համակարգերն ունեն 

բարձր ներուժ` որպեսզի հադիսանան արդյունավետ և կենսունակ մեթոդ էլեկտրաէներ-

գիայի և ցածր պոտենցիալային ջերմային էներգիայի արտադրության համար: 

Հիբրիդային համակարգը, որ կարող է ինել շատ էներգաարդյունավետ` բարելավելով 

էլեկտրական արդյունավետությունը արևային մարկոցների հովացման և դրա արդյուն-

քում ստացված ջերմային էներգիայի շնորհիվ: Այնուամենայնիվ, այս համակարգերի 

օգտագործումը արագ չի զարգանում՝ կապված  գործառնական վիճահարույց խնդիրնե-

րի, ինչպես նաև առանձին ֆոտոէլեկտրական (ՖԷ) և ջերմային համակարգերի 

համեմատությամբ, տեղադրման և պահպանման դժվարությունների հետ: Տվյալ հոդվա-

ծում ուսումնասիրվում են արևային մարտկոցների աշխատանքային ջերմաստիճան-

ները ՖԷ և ՖԷՋ կոլեկտորներում` կախված շրջակա միջավայրի ջերմաստիճանից: ՖԷ 

մոդուլի և ՖԷՋ կոլեկտորի արևային բջիջների աշխատանքային ջերմաստիճանների 

համեմատության հիման վրա գնահատվում է ՖԷՋ համակարգի կիրառման արդյունավե-

տությունը: Ցույց է տրվել, որ գոյություն ունի շրջակա միջավայրի ջերմաստիճանի 

«կրիտիկական» նվազագույն արժեք, որից ցածր ՖԷՋ համակարգի մարկոցներն ունեն 

ավելի բարձր ջերմաստիճան, քան ՖԷ մոդուլների մարկոցները («հակադարձ» 

գործընթաց) և ՖԷՋ համակարգի կիրառումը նպատակահարմար չէ: Ուսումնասիրվել է 

«կրիտիկական» ջերմաստիճանի կախվածությունը ՖԷՋ համակարգի տեսակից և 

ջերմային բնութագրերից: ՖԷՋ հիբրիդային համակարգերի արդյունավետության 

գնահատման համար առաջարկվող մեթոդը կարող է օգտագործվել գիտնականների և 

դիզայներների կողմից տարբեր հիբրիդային ՖԷՋ համակարգերի մշակման ընթացքում: 

TEMPERATURE  DEPENDENT  PERFORMANCE  OF   
PHOTVOLTAIC  AND  THERMAL  HYBRID  SYSTEMS 

R.R. VARDANYAN,  V.K. DALLAKYAN,  M.G. TRAVAJYAN 

Solar photovoltaic-thermal (PVT) hybrid systems have the high potential to be an 
effective and viable method for producing electricity and thermal energy for low grade heating 
application. The hybrid system proves to be much energy efficient with improved electrical 
efficiency due to cooling of solar cells and gained thermal energy due to heat absorbed by the 
fluid from the heated cells. Nevertheless, the utilization of these systems is not growing rapidly 
due to the controversial operational problems, as well as installation and maintenance 
difficulties in comparison with general separated photovoltaic and thermal systems. In this paper 
the operating temperatures of solar cells in PV and PVT collectors in dependence of ambient 
temperature are investigated. On the base of comparison of operating temperatures of solar cells 
of PV module and PVT collector the effectivity of PVT system application is assessed. It is 
shown that there is a “critical” minimum value of ambient temperature below which the PVT 
system cells have the higher temperatures than the cells in PV modules (“reverse” process) and 
the application of PVT system is not reasonable. The dependence of “critical” temperature on 
the type and thermal characteristics of PVT system is investigated. The proposed methodology 
for PVT hybrid systems effectivity assessment can be used by scientists and designers during 
the development of different hybrid PVT systems. 
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Рассматриваются особенности энергетического спектра и движения но-
сителей в одномерных асимметричных полупроводниковых наносистемах. 
Асимметричные структуры с дополнительным провалом потенциального про-
филя в квантовых ямах позволяют варьировать положениями квантоворазмерных 
уровней. А дополнительное влияние внешнего магнитного поля приводит к не-
монотонной дисперсии и поперечному локальному дрейфу носителей. Такие 
нарушения фундаментальных симметрии вовлекут за собой соответствующие из-
менения и в характере электронных переходов. Проводится анализ динамических 
свойств электронной системы наноструктуры с асимметрией квантового про-
филя, в зависимости от напряженности внешнего магнитного поля. 

1. Введение 

Технологические возможности получения полупроводниковых слоев с 

произвольным профилем изменения состава позволяют создавать наноструктуры 

с квантовыми ямами сложной формы, у которых нарушена симметрия по отно-

шению к инверсии координат [1–3]. Асимметрия потенциального профиля в та-

ких структурах, а также нарушение симметрии по отношению к обращению 

времени, созданная путем наложения внешнего магнитного поля, может приве-

сти к трансформациям дисперсионных зависимостей носителей заряда, что во-

влечет за собой соответствующие изменения в процессе электрон-фононного 

взаимодействия и в характере электронных переходов [4–8]. Аналогичные струк-

туры формируются в композиционных политипных сверхрешетках, где полупро-

водниковые слои, образующие ковариантные сверхрешетки, дополняются чере-

дующими слоями широкозонного материала, которые создают потенциальные 
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ямы с дополнительными провалами как для электронов, так и для дырок. Провал 

при 0 z d   образуется путем изменения состава твердого раствора, где эффек-

тивная масса носителя заряда 1m  отличается от значения 2m  в соседней области 

d z l   (рис.1). В структуре с асимметричным потенциальным профилем, обу-

словленным дополнительным провалом в квантовой яме, наличие слоев с разли-

чающимися эффективными массами электронов проявляется в виде 

асимметричного воздействия на положение энергетических уровней в квантовой 

яме, что позволяет варьировать величиной энергетической щели между основ-

ным и первым возбужденными уровнями размерного квантования в широкой ча-

сти квантовой ямы [3]. А дополнительный учет влияния квантующего 

магнитного поля, нарушающего t   инвариантность системы, обусловливает не-

монотонную дисперсию  cn xE k  и локальную плотность тока xJ  для носителей 

заряда, в зависимости от степеней  магнитной локализации  и пространственного 

ограничения, накладываемые вертикальными стенками квантовой ямы. Опреде-

ляющим при этом является формирование суперпозиционного состояния элек-

трона, слагающейся из локальных состояний внутри слоев с эффективными 

массами 1 2,m m  . Действительно, как будет явствовать из полученных выражений 

для энергии суперпозиционных, размерно-квантованных состояний электрона в 

яме, асимметричная зависимость энергии от составляющей квазиволнового век-

тора xk  , приводящий к немонотонной дисперсии, находится в прямой зависимо-

сти от квантового числа пространственного ограничения. Так что путем 

варьирования таких параметров асимметрии, как 0 1 2, , , , ,U m m d H   можно кон-

тролировать дисперсией  cn xE k  и плотностью поперечного тока xJ . Наличие 

таких возможностей актуально для создания приборов твердотельной электро-

ники с улучшенными характеристиками. Ниже рассматриваются особенности 

энергетического спектра и квантовых состояний носителей заряда с нулевым 

спином, обусловленные такими факторами нарушения фундаментальных 

Рис.1. Потенциальный профиль асимметричной ямы. 
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симметрии как пространственная асимметрия потенциального профиля и 

влияние квантующего магнитного поля H j , где j -орт оси y . 

2. Квантовые состояния при нарушенной t-инвариантности 

Поведение частицы в асимметричной яме, при наличии квантующего маг-

нитного поля rot ,H A  где  ,0,0HzA A  – векторный потенциал однородного 

магнитного поля, описывается волновой функцией 

    exp ( ),x yi k x k y z     r  (1) 

где собственные значения ,x yk k  принимают все значения от   до  . 

Oсцилляторная функция  z  для структуры с бесконечно высокими 

стенками удовлетворяет уравнениям 

  
2 22 2
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 (3) 

Здесь  ( )H e H m z c   – циклотронная частота колебания магнитного 

осциллятора,  0 xz k c eH   – z-координата «центра орбиты» электрона в маг-

нитном поле. С целью выявления и сопоставления особенностей, которые вносят 

факторы пространственно-временных асимметрии в многослойной нанострук-

туре, сперва рассмотрим поведение бесспинового носителя в симметричной пря-

моугольной яме с бесконечно высокими стенками при 0,H   где нарушена 

только t   инвариантность (рис.2). Наложение потенциального профиля прямо-

угольной ямы квантовой структуры к параболической яме  22
00.5 Hm z z   маг-

нитного осциллятора приводит к следующей приближенной картине 

расположения классических круговых траекторий внутри ямы, что позволяет су-

дить о формировании возможных не эквивалентных состояний бесспиновой ча-

стицы: 

1. 0 0,l z R z R   . Здесь   1 2
1 2R n     классический радиус орбиты, 

зависящий от «главного» квантового числа магнитного осциллятора n , ко-

торый предопределяет уровни энергии поперечного движения заряда в кван-

тующем магнитном поле,   1 2

0 1 2z n     среднеквадратичное 

расстояние между началом координат и центрами круговых траектории, рас-

положенных симметрично относительно оси y  в соответствии с 
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вырожденностью спектра поперечного движения, n   радиальное кванто-

вое число,  2eH c   ). При такой геометрии расположения круговых тра-

ектории в классическом пределе внутри структуры формируются 

дискретные состояния  1 2 , 0,1,2,H n n     в результате преобладаю-

щего квантования Ландау по сравнению с размерным квантованием. 

2. 0 0,l z R z R    или 0 0,l z R z R   . Указанная геометрия формирует со-

стояния носителей, локализованные в асимметричной потенциальной яме, 

образованная бесконечно высоким потенциальным барьером вертикальной 

стенки ямы слева или справа, соответственно, а с противоположной стороны 

силой Лоренца. Электроны в таких состояниях в классическом пределе со-

вершают локализованные движения в плоскости xz  по открытым скользя-

щим траекториям, перемещаются вдоль оси x , отражаясь от вертикальной 

стенки асимметричной ямы.  

3. 0 0,l z R z R   . При таком расположении потенциальных профилей дис-

кретные состояния носителей формируются под преобладающим влиянием 

вертикальных стенок прямоугольной ямы, в результате которых возникают 

подзоны размерного квантования    22 22 , 1,2,3,m l m m     .  

Подсчитаем кратность вырождения основного уровня Ландау состояния 

типа 1, которая становится конечным из-за пространственного ограничения, вно-

симое стенками ямы. Очевидно, что число различных дискретных допустимых 

значений x xk p  в интервале xp  есть   2 ,x xL p   где xL   возможный 

размер области локализации носителя вдоль оси x . С другой стороны допустимы 

все значения квазиимпульса xp , для которых центр орбиты 0z  находится внутри 

отрезка 01 0 02z z z  , где 01z  и 02z  определяются из краевых условий 

Рис.2. Магнитный осциллятор при наличии размерного квантования. 
1 – размерно - квантованные уровни, 2 – уровни электронов на сколь-
зящих магнитных траекториях, 3 – уровни магнитного осциллятора. 
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т. е.   1 2

01 02 01,Hz m z l z     и  1
02 01xp eHc z z   . Так что число состо-

яний (кратность вырождения) равно 
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.  

В случае ограничения движения носителя и в направлений магнитного поля в 

области с линейным размером yL , возможная кратность вырождения уровня с 

0n   будет равна 
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, 

где xyS   площадь ограничения движения носителя вдоль стенок потенциальной 

ямы [9]. 

Состояния типа 1. описываются волновыми функциями (1), где 
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nH   полином Эрмита n -й степени. В состояниях типа 2. преобладает локализа-

ция носителей в непосредственной близости к потенциальной стенке, например, 

0z  . В этой области в уравнении магнитного осциллятора можно пренебречь 

членом 2z , заменив параболическую зависимость осцилляторной ямы прибли-

женно-линейной зависимостью  z . Так что после разделения переменных 

приходим к следующему уравнению для z   движения 

 
 2 2 22 2

2

( )
( ) ( ), .

2 2

x yx k kd z k eH
z z z E

m dz m c m  


       

 
 (4) 

Задача свелась к определению дискретных состояний в треугольной яме [10], 

[11]. Разрешенные значения энергии n  выразим через максимально возможные 

координаты областей локализации электрона nz , где 1,2,3n    

 x
n n

k eH
z

m c
 


. (5) 

Так что решение уравнения (4) сводится к нахождению значений nz  и собствен-

ных функции n  уравнения 

  
2 2

2

( )
( ) 0

2
n x

n n
d z k eH

z z z
m dz m c 


    
 

 (6) 

решениями которого являются линейные комбинации функций Эйри, удовлетво-

ряющие краевому условию на стенке потенциальной ямы 0z  . Проделав замену 

переменного 
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1 3

2 xeHk
z

c
    
 

 (7) 

получим  2 2 0,n n nd d         общее решение которого является линейной 

комбинацией функции Эйри первого и второго родов  Ai n   и  Bi .n    

Решение – конечное при больших z 

    Ain nz N    , (8) 

где, в силу краевого условия на бесконечно высокой стенке потенциальной ямы 

 0 0z    , n  является  n-м корнем функций Эйри  Ai 0,n   если 

 0 0.n z    Здесь N  нормировочная постоянная. Таким образом нули функ-

ции Эйри n  определяют собственные энергетические состояния типа 2. 

 
2 34 3

1 32
x

n n
eHk

m c

    
 


, (9) 

где можно воспользоваться приближенным представлением   

   3 2
3 2 1 4n n       для 1,2,3,n    если 1.n   Так что спектр состояний 2 

имеет вид 

 
 3 22 3 2 2 24 3

1 3

3 1

2 2 4 2

x yx
n

k keHk
E n

m c m 

              


. (10) 

Примечателен тот факт что, в отличие от состояний типа 1 и 3, для элек-

трона в состояний 2, исходя из выражений спектра (10), имеет место дисперси-

онная зависимость  n xE k  и, следовательно, наличие составляющей скорости 

вдоль оси x  (локальная плотность тока)     ( ) .x x x n x xJ eV k e dE k dk     

Усредненное значение полной плотности тока вдоль оси x  
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 (11) 

где  0 1( ) ( ) ( )n xf f E k f  k k  неравновесная функция распределения, 0f   рав-

новесная функция распределения по энергии  n xE k , зависшая от 2
xk , 

      1 0 n x n xf f E k E k  k χ k ,   n xE k χ  векторная функция от энергии 

 n xE k . Спектр состояний 2 симметричен по составляющему квазиимпульса :xk  

   n x n xE k E k  , так что при интегрировании по xk  от   до   
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Таким образом симметричность профиля прямоугольной ямы приводит к 

симметричному спектру для носителя заряда в квантующем магнитном поле, ко-

торое нарушает лишь t – инвариантность системы.  

Теперь рассмотрим поведение носителя в структуре с нарушенной сим-

метрией по отношению к инверсии координат. Квантовые состояния носителя на 

этот раз формируются под влиянием асимметричного профиля потенциальной 

ямы и внешнего магнитного поля. 

3. Асимметричная яма при наличии внешнего магнитного поля 

Исходя из того, что потенциальный профиль осцилляторной ямы магнит-

ного поля зависит от эффективной массы носителя, в рассматриваемой модели 

асимметричной структуры классификацию возможных состояний нагляднее про-

демонстрировать на основе подбора классических траекторий поперечного дви-

жения электрона в широкой части потенциального профиля, в соприкасающихся 

ямах 

    
2 2 2 2

1 21 1 0 2 2 0
0 0

( ) ( )
( , ) , ( , )

2 2
H H

H H

m z z m z z
U z z U z z

    
   (13) 

структуры при z d  (рис.3), где, для наглядности, вертикальные стенки предпо-

лагаются бесконечно высокими. 

Состояния 1 на рисунке 3 отвечают движению электрона в одной или в 

другой яме и пренебрегается туннелированием через разделяющий широкий ба-

рьер, что имеет место только для низших состояний с энергиями 
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  . (14) 

Рис.3. Классические траектории возможных квантовых состояний 
электрона в плоскости (x, z). 
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В состояниях 2 допускается возможность перехода электрона через ба-

рьер, разделяющий осцилляторные ямы    1 2
0 0( , ), ( , )H HU z z U z z . Волновая функция 

нулевого приближения, отвечающая движению электрона в обеих ямах одновре-

менно, представляет собой линейную комбинацию волновых функций, описыва-

ющих  движения в отдельных ямах, т. е. экспоненциально затухающие в обе 

стороны от границ соответствующих ям: 1 1 2 2( ) ( ) ( )z c z c z     , где 1( )z  и 

2 ( )z  решения осцилляторных уравнений 
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, (15) 
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. (16) 

Очевидно, что произведение 1 2( ) ( ) 0z z    при любых z . Волновая функция 

суперпозиционного состояния  z  удовлетворяет уравнениям 
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. (18) 

Рассмотрим уравнения (15) и (17). Умножим уравнение (15) на ( )z , a уравнение 

(17) на  1 z , вычтем почленно и проинтегрируем по z  от 0z   до z d . Полу-

чим равенство 
 1 2 3 0I I I   , 
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С учетом краевых условий на границе слоев 
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В итоге преобразование пары уравнений (15) и (17) приводит к результату 

    2 1 2
2 1 1 0 1 12

1 0

2
1 ( ) ( ) ( ) 0

d

z d

m m
c z z c z dz

m

 



          
  


. (20) 

Теперь рассмотрим пару (16), (18). Умножим первое уравнение на ( )z , 

второе уравнение на 2 ( )z , вычтем почленно и проинтегрируем по z  от z d  

до lz  . С учетом (19), приходим к результату 
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. (21) 

Из условия разрешимости системы уравнений (20), (21) для неизвестных коэф-

фициентов 1 2,c c , получим 

     
12 1

1 2 221,2 0 1 2 1 2 1 2 0
1 2

( ) ( ) ( ) ( ) ,
2 z d

m m
I I z z z z E

m m

 


 

             
 

    (22) 

где 
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0

, .
d l

d

I z dz I z dz      

Таким образом возможность перехода посредством туннелирования из одной 

ямы в другую приводит к очевидному расщеплению каждого из уровней в обеих 

ямах 0  на два близких уровня 1  и 2 . 

Состояния типа 3 формируются в потенциальной яме сложной формы, 

которая образуется из двух осцилляторных ям. Соответственно, классическая 

траектория электрона слагается из двух неполных круговых орбит. Поведение 

электрона в слоях 0 z d   и d z l   описывается уравнениями 
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Интегрируем приведенные уравнения по z в соответствующих областях: 
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Преобразуем левые части уравнений системы (24), с учетом краевых условий на 

границах ямы: 
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А учет краевых условий (19) на границе слоев приводит к следующему равен-

ству, исходящее из системы (24) 
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Отсюда для энергии состояний типа 3 получим 
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. (26) 

Состояния типа 4 формируются в сложном потенциальном поле из сопри-

касающихся в точке z d  ям    1 2
0 0( , ), ( , )H HU z z U z z  и удовлетворяют вместе с тем 

краевым условиям при 0z   или z l . Собственные значения энергии состояний 

4 можно оценить по выражению (26), где следует провести замену 

 1 1( ) ( )nz z z    (27) 

или 

 2 2( ) ( )nz z l z    , (28) 

где nz   нули осцилляторных функции 1,2 ( )z . 

Состояния типа 5 формируются под влиянием размерных эффектов из-за 

ограничения области локализации зарядов вертикальными стенками а также и 

обязательными условиями непрерывности (19) на границе полупроводниковых 

слоев z d . Так что энергия состояния дается выражением (26), где необходимо 

провести одновременную замену (27) и (28).  

5. Заключение 

Анализ спектров возможных магнитно-квантованных состояний в рас-

сматриваемой пространственно-асимметричной слоистой структуре показывает, 

что в связи с неопределенностью центров круговых орбит, характерное вырож-

дение уровней свойственно только состояниям типа 1. И, как очевидно из полу-

ченных выражений для энергии, вырождение уровней отсутствует для состояний 

2–5, в формировании которых определяющий роль играет фактор асимметрии 

потенциального профиля. Соответственно, состояния 2–5 отличаются наличием 

дисперсии  cn xE k  и отличной от нуля локальной плотностью тока 
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   x cn x xJ e dE k dk   . Как следствия асимметрии спектров состояний 2–5 по 

составляющему квазиимпульса xk       

    c x c xE k E k  , (30) 

усредненное значение полной плотности тока вдоль оси x (12) может иметь от-

личное от нуля значение [12]. 

Очевидно, что возрастание напряженности магнитного поля приводит к 

более сильной локализации носителей в параболических ямах  1
0( , ),HU z z  

 2
0( , )HU z z  и росту вероятности формирования состояний типа 1 по сравнению с 

состояниями 2–5. Так что эффекты асимметрии, в виде формирования попереч-

ного тока 0xJ   благодаря состояниям 2–5, который отсутствовал при 0H  , 

должны обладать немонотонным ходом в зависимости от напряженности магнит-

ного поля, достигая обязательного максимума в процессе изменения H  рис.4 

[3]. 

Рис.4. Дисперсионные зависимости  от  для со-

стояний типа 2 асимметричной гетероструктуры на рис.1, соответ-

ствующая  при  с параметрами , 

, , , 

, .– разрыв зоны проводимо-

сти в гетеропереходе, в магнитном поле (a)  (b) 

 (c)  когда  
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Асимметрия энергетического спектра (30) может обуславливать также 

анизотропию процесса приобретения кинетического импульса со стороны элек-

тронной системы и формирование результирующего дрейфа носителей (электро-

движущей силы) под воздействием изотропных возбуждений. 

В рассматриваемых структурах функциональные зависимости дисперси-

онных кривых дырок ( )Vn xE k  тоже должны проявлять немонотонное поведение 

в зависимости от H , однако из-за различия эффективных масс электронов и ды-

рок экстремальные положения зависимостей ( )cn xE k  и ( )Vn xE k  смещаются друг 

относительно друга (имеет место трансформация прямозонной диаграммы в не-

прямозонную, вызванная факторами асимметрии). 
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ԼԻՑՔԱԿԻՐՆԵՐԻ  ՈՉ  ՄՈՆՈՏՈՆ  ԴԻՍՊԵՐՍԻԱՆ  ԽԱԽՏՎԱԾ  
ՀԱՄԱՉԱՓՈՒԹՅՈՒՆՆԵՐՈՎ  ՉԱՓԱՅԻՆ-ՔՎԱՆՏԱՑՎԱԾ  

ՆԱՆՈԿԱՌՈՒՑՎԱԾՔՆԵՐՈՒՄ 

Հ․Ս․ ՆԻԿՈՂՈՍՅԱՆ,  Ս․Լ․ ՀԱՐՈՒԹՅՈՒՆՅԱՆ,   
Վ․Ֆ․ ՄԱՆՈՒԿՅԱՆ,  Գ․Հ․ ՆԻԿՈՂՈՍՅԱՆ 

Դիտարկվում են լիցքակիրների շարժման և էներգիական սպեկտրի 

առանձնահատկությունները միաչափ անհամաչափ նանոհամակարգերում։ Քվանտա-

յին հորերում լրացուցիչ անկմամբ պոտենցիալային պրոֆիլով անհամաչափ կառուց-
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վածքները հնարավորություն են ընձեռում փոփոխել չափային-քվանտացված մակար-

դակների դիրքերը։ Իսկ արտաքին մագնիսական դաշտի լրացուցիչ ներգործությունը 

հանգեցնում է ոչ մոնոտոն դիսպերսիայի և լիցքակիրների տեղային լայնական դրեյֆի։ 

Հիմնարար համաչափությունների նման խախտումները բերում են համապատասխան 

փոփոխությունների նաև էլեկտրոնային անցումների բնույթի մեջ։ Կատարվում է 

անհամաչափ քվանտային պրոֆիլով նանոկառուցվածքի էլեկտրոնային համակարգի 

դինամիկական հատկությունների վերլուծություն՝ կախված արտաքին մագնիսական 

դաշտի լարվածությունից։ 

NONMONOTONIC  CARRIER  DISPERSION  IN  DIMENSIONALLY   
QUANTIZED  NANOSTRUCTURES  WITH  BROKEN  SYMMETRIES 

H.S. NIKOGHOSYAN,  S.L. HARUTYUNYAN,   
V.F. MANUKYAN,  G.H. NIKOGHOSYAN 

The features of the energy spectrum and carrier motion in one-dimensional asymmetric 
semiconductor nanosystems are considered. Asymmetric structures with an additional dip in the 
potential profile in quantum wells make it possible to vary the positions of size-quantized levels. 
And the additional influence of an external magnetic field leads to non-monotonic dispersion 
and a transverse local carrier drift. Such violations of fundamental symmetries will entail 
corresponding changes in the nature of electronic transitions. The dynamic properties of the 
electronic system of the nanostructure with the asymmetry of the quantum profile are analyzed, 
depending on the strength of the external magnetic field. 

 

 



550 

Известия НАН Армении, Физика, т.55, №4, с.550–558 (2020) 

УДК 538.93; 544.034 

О  ЦЕННОСТНОМ  МЕТОДЕ  ОПРЕДЕЛЕНИЯ  
ДОМИНИРУЮЩЕГО  МЕХАНИЗМА  НЕЛИНЕЙНОЙ  

МНОГОКОМПОНЕНТНОЙ  ДИФФУЗИИ 

Г.П. САРКИСЯН* 

Институт химической физики им. А.Б. Налбандяна НАН Армении, Ереван, Армения 

*e-mail: hrachya_sargsyan@mail.ru 

(Поступила в редакцию 01 июня 2020 г.) 

Работа посвящена проблеме анализа механизмов нелинейной многоком-
понентной диффузии в сложных системах. Предложен новый способ определе-
ния стехиометрических коэффициентов элементарного акта сложного процесса 
диффузии, в рамках двухячеечной модели формально-кинетического описания 
кооперативной природы диффузионного скачка. Для выделения базового (доми-
нирующего) механизма сложного диффузионного процесса предложен ценност-
ный подход, заимствованный из методов функционального анализа. Рассмотрена 
задача ценностной оценки кинетической значимости отдельных стадий и компо-
нентов и определения ценностного вклада каждой стадии и каждого компонента 
в общий процесс диффузионного переноса.   

1. Введение 

Физическая идея о квазихимическом представлении механизменного опи-

сания сложного процесса диффузии в твердых телах принадлежит Я. И. Френ-

келю. Он предложил вакансионный и межузельный механизмы диффузии и 

установил некоторые константы скорости на основе экспериментальных данных. 

В основу подхода заложено представление о кооперативном характере диффузи-

онного скачка [1,2]. 

Автор работы [3] методом молекулярной динамики, без использования 

априорной информации, смоделировал атомный механизм самодиффузии в ре-

шетке с гранецентрированной структурой (на примере алюминия). На основании 

полученных данных установлено, что не подтверждается «скачковый» ваканси-

онный механизм. Подтверждается кооперативный механизм элементарного акта 

диффузии, предложенный Хайтом и Клингером, основанный на предположении 

о возможности локального плавления вблизи вакансии. Исследованию динами-

ческих коллективных смещений атомов в металлах и их роль в вакансионном ме-

ханизме диффузии посвящена работа [4]. Методом молекулярной динамики 
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были исследованы также процессы диффузии атома водорода в кристаллах [5,6]. 

В недавней работе этих авторов [7] представлено молекулярно-динамическое ис-

следование миграции границ зерен наклона в Ni и Ni3Al. В работе [8] авторы 

представили результаты исследования диффузии точечных дефектов в никеле, 

способом активационно-релаксационной кинетики. В работе o механизме диф-

фузии атомов в конденсированных средах [9], с помощью метода молекулярной 

динамики проанализирован механизм элементарного акта диффузии в конденси-

рованных средах на примере трехмерной решетки с потенциалом межатомного 

взаимодействия Леннарда-Джонса. Обнаружен температурный интервал, в кото-

ром происходит смена механизма передвижения атомов: от одиночных переско-

ков к сильно коррелированным кооперативным перемещениям многих атомов 

(string-like diffusion) в жидком и аморфном состояниях. Показано, что коллектив-

ное перемещение атомов связано с нелинейностью межатомного потенциала и 

проявляется при определенных соотношениях между потенциальными барье-

рами и температурой. Аналогичные явления должны проявляться в любой кон-

денсированной системе. 

В настоящее время многие разделы науки и техники требуют оптималь-

ного управления нестационарным массопереносом в химически – или адсорбци-

онно-активных гетерогенных средах с изменяющимися в пространстве и времени 

составом и структурой. Такое управление немыслимо без знания механизма мас-

сопереноса в них низкомолекулярных веществ, без подбора адекватной модели 

диффузии, без расчёта её параметров и их погрешностей. 

Обработка результатов диффузионных экспериментов – сложная и окон-

чательно до сих пор не решённая задача. В первую очередь трудности связаны с 

тем, что закономерности диффузии описываются суммами рядов – громоздкими 

и плохо сходящимися. Более того, для многих реальных ситуаций исходные диф-

ференциальные уравнения не могут быть выражены в элементарных функциях 

(например, последовательная диффузия в слоистой среде) или принципиально не 

имеют решения (например, диффузия + химическая реакция 2-го порядка). 

2. Обобщенное формально-кинетическое описание  
нелинейной многокомпонентной диффузии 

В ранних работах нами разработан новый, достаточно общий квазихими-

ческий подход описания нелинейной многокомпонентной диффузии, который 

основан на идее о кооперативном характере элементарного акта диффузии – 

скачка частицы из одного места в другое [10–13]. 

Формализация понятия механизм диффузии проведена с помощью мате-

матической схемы заимствованной из химической кинетики. Согласно такому 

подходу механизм диффузии задается в виде совокупности элементарных актов 
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диффузионного скачка частиц, каждый из которых записывается своим стехио-

метрическим уравнением. Число стадий и стехиометрия каждого элементарного 

акта зависит от физико-химических характеристик изучаемой системы [14]. 

Представим, что физическое пространство разбито на ячейки, с однород-

ным химическим составом и опишем элементарные процессы переноса между 

ними. Пронумеруем эти ячейки римскими цифрами I и II и пометим все компо-

ненты и величины, связанные с ними верхними индексами I и II соответственно. 

Списки компонентов ячеек отличаются только верхним индексом: 1 ,...,I I
nA A , 

1 ,...,II II
nA A . 

Механизм диффузии определяется как список элементарных переходов 

между ячейками, описываемые своими стехиометрическими уравнениями. Диф-

фузия является своего рода реакций перескока на границе, для которых записы-

вается стехиометрическое уравнение в следующей форме: 

 I I II II I I II II
ri i ri i ri i ri i

i i i i

A A A A          . (1) 

Коэффициенты ,I II
ri  и ,I II

ri  являются неотрицательными. Обычно предполагают, 

что они являются целыми числами, но в специальных случаях необходимы и до-

статочны действительные числа. Элементарные акты (1) описывают диффузию и 

не включают химическое превращение компонент. Общее количество каждой 

компоненты совпадает с левой и с правой стороны (1): 

 I II I II
ri ri ri ri      . (2) 

Каждый элементарный процесс (1) имеет два вектора потер ,I II
r  с коор-

динатами ,I II
ri  и два вектора на выходе ,I II

r  с координатами ,I II
ri , r  – номер 

элементарного акта (стадии). Совокупность всех элементарных актов (перескок 

между соседними ячейками) составляет механизм диффузии для данной системы 

при заданных внутренних и внешних условиях. Вследствие сохранения количе-

ства частиц всех типов (2), стехиометрические векторы процессов для ячеек от-

личаются только знаком координат: 

  I II I I II II
r r r r r r r              . (3) 

Для скорости элементарного акта диффузии по механизму (1) в рамках 

закона действия масс (ЗДМ) записывается выражение: 

 ( , ) ( ) ( )
I II
ri riI II I II

r r i i

i i

w c c k c c    . (4) 

Например, для диффузии Фика мы имеем два элементарных процесса: 

i

I II
iA A  и 

i

II I
iA A . Соответствующие скорости реакции равняются 1

I
ik c  и 

2
II
ik c . 

Состав каждой ячейки можно представлять в виде вектора ,I IIN . 
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Компоненты этого вектора , , ,I II I II I II
iN V c  составляют количество веществ iA  в 

соответствующей ячейке. В рамках модели ячеечного перескока с участием бли-

жайших соседей, уравнение кинетики будет иметь вид: 

 , ( , )
I II

I J I J
r r

J r

dN dN
S w c c

dt dt
     , (5) 

где ,I JS  являются площадью границы между ячейками I и J. Суммирование осу-

ществляется по всем взаимодействующим парам (I, J). 

Вектор потоков для компонента iA , до первого порядка по l  имеет вид: 

 

        

 

, ( , )

,
I II
rq rq

ri ri r r

II I
rj rj

ri q j
jjq

J w c x c x l w c x l c x

d c c x
c

 

      

    
    

 


 (6) 

где  constd kl  , l  – размер элементарной ячейки. 

По аналогии с законом Фика матрица коэффициентов диффузии по меха-

низму (1), согласно выражению (6) имеет вид: 

    I II
rq rq

II I
ri rj rj

rij q
jq

D c d c
c

 
   

  
 
 . (7) 

Соответствующее уравнение диффузии имеет форму дивергенции: 

   div
c

D c c
t


 


, (8) 

где c  – вектор концентраций, D  – матрица коэффициентов диффузии в виде (7). 

Характер общности данного математического аппарата не позволяет 

точно установить роль отдельной стадии и отдельного компонента, даже в случае 

чисто диффузионных процессов (в отсутствие конвективного массопереноса 

и/или химических превращений). 

3. Ценностный анализ многостадийной нелинейной  
многокомпонентной диффузии 

Характер общности математического аппарата формально-кинетического 

описания нелинейной многокомпонентной диффузии не позволяет точно устано-

вить роль отдельной стадии и отдельного компонента в процессе диффузии. 

Необходима оценка ценности каждой стадии и ценности каждого компонента в 

сложном процессе диффузии. В пользу целесообразности такой постановки за-

дачи говорят последние достижения в проблеме анализа сложных химических 

реакционных систем путем применения ценностного подхода, заимствованного 

из методов функционального анализа [15–17]. Задача ценностного анализа 
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сложного диффузионного процесса, это определение ценностного вклада каждой 

стадии и каждого компонента, для выделения доминирующего механизма диф-

фузии; для целенаправленного воздействия на диффузионный перенос; для вы-

явления и исследования аномальных явлений («восходящая диффузия», 

спинодальный распад и др.); для планирования диффузионно-лимитированного 

эксперимента.   

Ценностный анализ сложного диффузионного процесса в рамках двухяче-

ечного формализма позволит решить следующие ключевые вопросы: 

1. индуктивно-дедуктивное определение доминирующего механизма нели-

нейной диффузии в сложных системах; 

2. оценка кинетической значимости отдельных стадий и компонентов; 

3. планирование диффузионного эксперимента; 

4. неэмпирическое выявление оптимальной стехиометрии и структуры эф-

фективного диффузианта; 

5. целенаправленное воздействие на диффузионный процесс; 

6. выявление и исследование «аномальных» процессов диффузии. 

В ценностном подходе кинетическая значимость отдельных стадий опре-

деляется посредством ценностных величин. Характерная особенность этих вели-

чин заключается в том, что они нацелены на выявление влияния вариаций 

скоростей стадий, или же скоростей изменения состава компонентов в диффузи-

онной зоне на величину выходного параметра сложного процесса диффузии. Ва-

рьированием скоростей стадий в большей степени выявляется системная связь 

между отдельными стадиями. Ценностное выявление значимости отдельной ста-

дии учитывает взаимосвязь этой стадии с другими, как посредством значения 

константы скорости стадии, так и непосредственно с помощью концентраций 

компонентов, участвующих в стадии. Учитывая степень сложности решения про-

странственно-временной задачи, в данной работе мы рассмотрим проблему в 

рамках одноточечной модели. Эта модель предполагает независимость от про-

странственной координаты, однако, усреднение по пространственной коорди-

нате, неявно – в виде усредненных коэффициентов, в себе содержит также и 

диффузионные проявления. 

Внесем ценность отдельной стадии ( )rG t , как отношение отклика вы-

бранной характерной динамической величины диффузионной системы в некий 

момент времени t  на малое возмущение скорости r -ой стадии в начальный мо-

мент времени 0t . При этом скорость стадии варьируется путем изменения 

начальных условий (концентрации компонентов, константы скорости элементар-

ных актов и т. д.). В этом случае для ценности r -ой стадии ( )rG t  справедливо 

следующее выражение: 
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где ( )rw t  – скорость r  – ой стадии, ( )F t  – динамический параметр, интегральное 

поведение которого характеризует выбранную величину диффузионного про-

цесса, например, концентрацию компонентов в диффузионной зоне, критичность 

диффузионной системы и др. 

Аналогично ценность компонента сложной системы ( )i t  в пределах 

диффузионной зоны определяется как отклик выбранного параметра в момент 

времени t  на малое возмущение скорости изменения концентрации компонента 

в момент времени 0t  
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где  i if t dc dt  – скорость изменения концентрации i-го компонента. 

Из (9) и (10) следует, что ценность r -ой стадии равна сумме произведе-

ний ценностей компонентов и отклика скорости изменения концентраций ком-

понентов в диффузионной зоне на малое возмущение изменения скорости 

стадии: 
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( ) ( )
m

i
r i

r

f
G t t

w


 


i

. (11) 

Определим ценностный вклад r -ой стадии сложного процесса диффузии 

следующим образом: 

 ( ) ( ) ( )rr rh t G wt t  ,   1,2,...,r n . (12) 

При определении вклада отдельной стадии принимаем, что в ее кинети-

ческой значимости существенную роль играет ценность стадии. 

Аналогичным образом определим ценностный вклад i -го компонента. 

 ( ) ( ) ( )i i ib t t f t   ,   1,2,...,i m . (13) 

Для расчета ценностных величин воспользуемся методикой определения 

ценностных величин путем нахождения сопряженных функций с помощью фор-

мализма гамильтоновой систематизации динамических систем. 

Представим выбранное свойство или, иначе говоря, целевой функционал 

сложного процесса диффузии в интегральной форме: 

 
0

( ) ( )
t

t

I t F t dt  , (14) 

где ( )F t  – соответствующий динамический параметр. Очевидно, что вклад 
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стадии зависит от того, какое свойство сложного процесса диффузии выбирается 

в качестве приоритетного. Если ставится цель выявить роль стадий в кинетике 

изменений концентрации i -го компонента, то целевой функционал представля-

ется в виде: 

  
0

( ) ( )
t

i i

t

I t c t f t dt   . (15) 

Выявление вклада отдельных стадий в кинетике изменения концентраций 

нескольких компонентов будем осуществлять целевым функционалом вида: 

    
0

( )
t

i i
i i t

I t c t f t dt   . (16) 

Если в диффузионной системе число компонентов равно m  то (10) запи-

шется в виде: 

 ( ) ,i
i

F
t

f


 


   1,2,...,i m  (17) 

или, в интегральной форме 

 
1

const
m

i i

i

F f


   . (18) 

Обозначим 

 
1

m

i i

i

H F f


    . (19) 

Сравнивая (18) и (19) получим constH   и, соответственно, 

 0i i

i ii

dH H c H

dt c t t

    
       
 . (20) 

Согласно (19) систему кинетических уравнений (8) можно представить в виде: 

 i

i

dc H

dt





,   1,2,...,i m . (21) 

Тогда из (20) получается: 

 0i i

ii

dH H d dc

dt c dt dt

      
 . (22) 

Условие (22) должно выполняться для любых концентраций ic , откуда следует, 

что всегда имеет место: 

 i

i

d H

dt c

 
 


. (23) 

Таким образом, из выражений (19), (21) и (23) следует, что H  представляет со-

бой гамильтониан системы. 
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Ценности компонентов ( )i t  определяются решением системы уравне-

ний (23) совместно с кинетическими уравнениями (21). Необходимые для расчета 

ценностных величин начальные значения ( )i t  определяются, учитывая выбран-

ный параметр F  в целевом функционале (14). 

Преобразуем уравнение (19) к виду 

 
n n m m

r r r i i i

r r i i

F H G w H h H f H b                . (24) 

Из (24) следует, что уравнения (12) и (13) с точностью до постоянной величины 

характеризует относительный вклад отдельной стадии и компонента в выбран-

ном параметре F  диффузионной системы. 

Процедура расчета ценностных величин сводится к следующим этапам: 

1. запись целевого функционала сложного процесса диффузии (уравнение 

(14)) и соответствующего гамильтониана системы (уравнение (19)), 

2. составление системы кинетических уравнений (8) и системы дифферен-

циальных уравнений для функций ( )i t  (ценностей компонентов), сопря-

женных концентрациям компонентов, согласно уравнению (23), 

3. определение из целевого функционала (14) сопряженных функций  0i t  

соответствующих компонентов для начального момента времени, 

4. вычисление динамики величин ( )i t  совместным решением системы ки-

нетических уравнений (8) и дифференциальных уравнений сопряженных 

функций (23), 

5. расчет временной зависимости ценностей и ценностных вкладов стадий 

и компонентов по уравнениям (11)–(13), соответственно. 

4. Заключение 

В представленной интерпретации ценностный подход является методом 

локального анализа. Вместе с тем, ценностной метод используется как аппарат 

нахождения оптимального протекания диффузии. Это одновременно позволяет 

вычислять ценностные вклады стадий и компонентов диффузионной системы, 

соответствующие оптимальному значению целевой функции. Причем, оптималь-

ное значение целевой функции диффузионной системы может быть найдено в 

широком интервале изменений параметров диффузионной зоны.  

Отметим также, что ценностный метод выявления значимости стадий и 

компонентов в сложном процессе диффузии дает определенные преимущества 

при анализе кинетических моделей многокомпонентной нелинейной диффузии, 

благодаря простоте расчетов и наглядности полученных результатов. 
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ON  THE  VALUE  METHOD  OF  DETERMINING  A  DOMINANT   
MECHANISM  OF  NONLINEAR  MULTICOMPONENT  DIFFUSION  

H.P. SARGSYAN 

The work is devoted to the problem of analyzing the mechanisms of nonlinear 
multicomponent diffusion in complex systems. A new method is proposed for determining the 
stoichiometric coefficients of an elementary event of a complex diffusion process, in the 
framework of a two-cell model of the formal-kinetic description of the cooperative nature of the 
diffusion jump. To highlight the basic (dominant) mechanism of a complex diffusion process, a 
value approach is borrowed from functional analysis methods. The problem of the value 
assessment of the kinetic significance of the individual stages and components and the 
determination of the value contribution of each stage and each component to the general process 
of diffusion transfer are considered. 
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(Поступила в редакцию 24 июня 2020 г.) 

Разработан микроволновый (МВ) метод получения нанокомпозита 
ZnO/Ag с использованием методов химического осаждения и разложения терми-
чески нестабильных соединений. Химическое совместное осаждение является 
простым и эффективным методом в сравнении с другими методами получения 
нанокомпозита ZnO/Ag. Определены характеристики синтезированного про-
дукта методами дифференциально-термического анализа (ДТА), рентгенофазо-
вым анализом (РФА) и сканирующей электронной микроскопией (СЭМ). 
Проведенные исследования показывают эффективность МВ обработки при полу-
чении нанокомпозитов ZnO/Ag. 

1. Введение 

Оксид цинка (ZnO) – перспективный материал для применения во многих 

областях науки, техники и наиболее широко используется в качестве катализато-

ров и хемосорбентов [1,2], а также для создания устройств оптоэлектронной и 

сенсорной техники [3,4]. В последнее время внимание исследователей привле-

кают нанокомпозиты на основе наночастиц оксида цинка, которые обладают 

важными функциональными свойствами: оптическими, механическими, полу-

проводниковыми, ферроэлектрическими, пьезоэлектрическими, пироэлектриче-

скими и др. 

Известны различные физические [5,6] и химические [7,8] методы получе-

ния ультрадисперсных частиц оксида цинка. Физические методы заключаются в 

интенсивном тепловом или силовом воздействии на исходный материал и тре-

буют применения специального оборудования для поддержания высоких давле-

ний и температур. К химическим относятся методы осаждения, микроэмульсион-

ный, гидро- и сольвотермальный, золь-гель и термическое разложение. 

Наночастицы металлов привлекли внимание ученых из-за их уникальных 

свойств, которые используются для разработки новых технологий в области 
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электроники, материаловедения и медицины [9–11]. В частности, наночастицы 

серебра (Ag) используются в качестве материала для батарей, оптических рецеп-

торов, катализаторов в химических реакциях и антимикробных агентов. Одно из 

важнейших свойств серебра – его бактерицидная и антивирусная активность, ко-

торая существенно возрастает при использовании наночастиц вследствие резкого 

увеличения площади поверхности. При добавлении серебра антибактериальная 

активность ZnO может значительно возрасти. Композиты нового типа – неорга-

нические антибактериальные материалы, содержащие Ag и ZnO, могут найти 

широкое применение. 

Задачей современной химии и материаловедения является разработка но-

вых методов получения материалов с целью снижения энергетических расходов 

и технологических процессов. Весьма перспективным методом является микро-

волновая (МВ) химия, которая открывает новые возможности в технологии син-

теза [12–14]. МВ обработка – эффективный способ получения неорганических 

материалов благодаря равномерному и быстрому нагреву реакционной смеси по 

всему объему, контролю за временем процесса, а также условиям высокой чи-

стоты процесса. 

Целью настоящей работы является разработка МВ метода получения ком-

позитов ZnO/Ag с высокой дисперсностью для производства фотокатализаторов 

и компонентов полупроводниковых приборов, датчиков, УФ-фильтров, солнеч-

ных батарей и антибактериальных материалов. 

2. Экспериментальная часть 

Синтез композита ZnO/Ag осуществляли в бытовой микроволновой печи 

марки «CE1073AR» фирмы «Samsung», переделанной для проведения химиче-

ских процессов, в открытой стеклянной колбе,  снабженной обратным холодиль-

ником и мешалкой (рис.1). Условия синтеза: частота микроволн – 2.45 ГГц, 

мощность микроволновой печи –100 Вт. На этапе синтеза композита ZnO/Ag хи-

мическим осаждением из водных растворов основной целью является получение 

порошка заданного химического и фазового состава и дисперсности. Для синтеза 

композита ZnO/Ag использовали AgNO3, Zn(NO3)2 и Na2CO3 марки «хч». 

Количества исходных растворов взяты с таким расчетом, чтобы обеспечить сле-

дующий состав в конечном продукте: ZnO – 96.73 и Ag – 3.27 масс%. 

Осаждение проводили одновременным взаимодействием смеси растворов 

солей AgNO3 (0.5 М), Zn(NO3)2 (0.5 М) и раствора осадителя Na2CO3 (2 М) при 

интенсивном перемешивании, поддерживая рН = 10. Реакции, протекающие в 

растворе, могут быть представлены уравнениями: 
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 5Zn(NO3)2 + 2Na2CO3 + 6NaНCO3 = Zn5(CO3)2(OH)6↓ + 10NaNO3 + 6CO2↑, 

 2AgNO3 + Na2CO3 = Ag2CO3↓ + 2NaNO3. 

Для получения гомогенной массы реакционную смесь выдерживали 10–

15 мин. при непрeрывном перемешивании в МВ печи при температуре 40–45С, 

после чего осадок отфильтровывали с использованием воронки Бюхнера. Для 

полного протекании вышеуказанных реакций при МВ нагреве достаточно 10–

15 минут, что 4–6 раза быстрее в сравнении с известными методами [15]. Обра-

зующийся рыхлый осадок светло-желтого цвета, обусловленного преобладаю-

щим количеством карбоната серебра, темнеет под действием света. Осадок 

тщательно отмывали от ионов Na+ и NO3
– горячей водой путем репульпации и 

высушивали при 80С до установления стабильной массы. После сушки смесь 

солей-прекурсоров отжигали на воздухе при температуре 400С в течение 3 час., 

в результате чего происходит разложение термически нестабильных солей 

Ag2CO3 и Zn5(CO3)2(OH)6 до оксида цинка и металлического серебра: 

 Zn5(CO3)2(OH)6 = 5ZnO + 2CO2↑ + 3H2O, 

 Ag2CO3 = Ag2O + CO2↑, 

 2Ag2O = 4Ag + O2↑. 

В результате получили смесь, состоящую из серебра и оксида цинка, ко-

торая представляет собой высокодисперсный светло-коричневый порошок без 

видимых включений. 

Состав продуктов определяли физико-химическими методами анализа 

(весовым, спектроскопическим, фотокалориметрическим, пламенно-фотокало-

риметрическим). Рентгенофазовый анализ (РФА) образцов проводили 

Рис.1. Бытовая микроволновая печь марки CE1073AR фирмы «Samsung», 
переделанная для проведения химических процессов. 
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порошковым методом на дифрактометре URD-63 с излучением CuKα, а диффе-

ренциально-термический анализ (ДТА) до температуры 1500С – на деривато-

графе Q-1500 фирмы МОМ. Структура поверхности образцов изучалась с 

помощью сканирующего электронного микроскопа (СЭМ) Vega TS-5130MM. 

3. Результаты и их обсуждение 

Получен нанокомпозит ZnO/Ag МВ методом. Соосажденная смесь 

Zn5(CO3)2(OH)6 и Ag2CO3 после термолиза представляет собой гомогенный поро-

шок, состоящий из оксида цинка и серебра. Результаты термического анализа 

смеси карбонатов цинка и серебра представлены на рис.2. Так как в исследуемых 

образцах карбонат цинка является основной фазой, то следует ожидать, что он 

проявляет доминирующее влияние на характер кривых ДТА–ТГ термолиза.  

Кривые ДТА–ТГ полученных порошков, приведенные на рис.2, показы-

вают пять эндотермических пиков вплоть до 450C с общей потерей массы 

25.92%. Эта потеря массы близка к теоретической (25.97%), рассчитанной для 

Zn5(CO3)2(OH)6 и Ag2CO3. Слабые эндотермические пики при 60, 110 и 125С с 

общей потерей массы 6.13% обусловлены дегидратацией воды и началом разло-

жения Zn5(CO3)2(OH)6 и Ag2CO3. Слабый эндопик при 365С обусловлен термо-

лизом Ag2O на Ag [15]. Основной пик при 230С с потерей массы 19.78% 

представляет собой совокупность тепловых эффектов термолиза солей серебра и 

цинка с образованием ZnO и Ag с выделеним CO2 и H2O. Расчетные потери массы 

при термолизе составляют 6.14% и 19.78%, соответственно, что согласуется с по-

терями, выявленными на кривой TГ. 

Для подтверждения фазового состава смеси соосажденных солей и 

Рис.2. Кривые ДТА–ТГ соосажденных карбонатных солей 
Zn5(CO3)2(OH)6 и Ag2CO3. 
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образующихся в результате термолиза металл–оксидных порошков был прове-

ден рентгенофазовый анализ и исследования поверхности образцов. На рис.3 

представлены рентгенограммы смеси соосажденных солей до и после термиче-

ской обработки при Т = 400С. Как показали результаты исследования, синтези-

рованный нанокомпозит имеет состав Zn5(CO3)2(OH)6 и Ag2CO3 (рис.3a). По 

данным РФА, продуктом термического разложения Zn5(CO3)2(OH)6 и Ag2CO3 яв-

ляются ультрадисперсные ZnO и Ag (рис.3b). 

На рис.4 представлены СЭМ-микроструктура смеси после термической 

обработки соосажденных солей при Т = 400С (рис.4a) и СЭМ-микроструктура 

пленки, полученной вакуумным напылением из мишени, изготовленной из этого 

порошка (рис.4b). 

СЭМ изображения показывают, что синтезированный нанокомпозит 

ZnO/Ag имеет агломерированную структуру, а частицы – сферическую форму с 

размерами менее 100 нм (рис.4a), в то время как в пленке частицы Ag (размеры 

0.1–0.5 мкм) практически равномерно распределены в матрице ZnO (рис.4b). 

Присутствие более крупных частиц Ag (1.5–2 мкм) объясняется агрегацией ча-

стиц серебра в процессе термической обработки.  
 

Рис.3. Рентгенограмма смеси соосажденных карбонатных солей 
Zn5(CO3)2(OH)6 и Ag2CO3 (a) до и (b) после термической обработки 
при Т = 400С. 
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4. Заключение 

Проведенные исследования показали, что химическое совместное оса-

ждение МВ методом является простым и эффективным в сравнении с другими 

методами получения нанокомпозита ZnO/Ag. Согласно результатам, получен-

ным с помощью СЭМ, восстановленный Ag прочно адсорбируется на поверхно-

сти наночастиц ZnO. Полученные экспериментальные данные процесса 

термического разложения карбонатов Zn5(CO3)2(OH)6 и Ag2CO3 на основании 

термогравиметрического анализа в интервале температур 50–600С показали, 

что реакции дегидратации и декарбонизации протекают в перекрывающимся 

температурном интервале 20–400С. 

Проведенные исследования показывают эффективность МВ обработки 

при получении нанокомпозита ZnO/Ag. 
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ZnO/Ag  ՆԱՆՈԿՈՄՊՈԶԻՏԻ  ՄԻԿՐՈԱԼԻՔԱՅԻՆ  ՍԻՆԹԵԶ  

Ա․Ա․ ՍԱՐԳՍՅԱՆ,  Վ․Վ․ ԲԱՂՐԱՄՅԱՆ,  Ն․Բ․ ԿՆՅԱԶՅԱՆ,   
Ռ.Կ. ՀՈՎՍԵՓՅԱՆ,  Ն.Ռ. ԱՂԱՄԱԼՅԱՆ,  Գ.Ռ. ԲԱԴԱԼՅԱՆ 

ZnO/Ag նանոկոմպոզիտների ստացման համար մշակվել է միկրոալիքային (ՄԱ) 

մեթոդ՝ օգտագործելով քիմիական նստեցման և ջերմանկայուն միացությունների 

քայքայման եղանակը: Քիմիական համատեղ նստեցումը պարզ և արդյունավետ մեթոդ 

է` համեմատած ZnO/Ag նանոկոմպոզիտների ստացման այլ մեթոդների հետ: 

Սինթեզված արտադրանքի բնութագրերը որոշվել են դիֆերենցիալ ջերմային 

վերլուծության (DTA), ռենտգենյան ֆազային վերլուծության (XRD) և սկան էլեկտրոնային 

մանրադիտակի (SEM) միջոցով: Ուսումնասիրությունները ցույց են տալիս ՄԱ մշակման 

արդյունավետությունը ZnO/Ag նանոկոմպոզիտների ստացման համար։ 

MICROWAVE  SYNTHESIS  OF  ZnO/Ag  NANOCOMPOSITE  

A.A. SARGSYAN,  V.V. BAGHRAMYAN,  N.B. KNYAZYAN,   
R.K. HOVSEPYAN,  N.R. AGHAMALYAN,  G.R. BADALYAN 

A microwave (MW) method has been developed for the production of ZnO/Ag 
nanocomposites using chemical precipitation and decomposition of thermally unstable 
compounds. Chemical co-precipitation is a simple and effective method compared to other 
methods for producing ZnO/Ag nanocomposites. The characteristics of the synthesized product 
were determined by differential thermal analysis (DTA), X-ray phase analysis (XRD) and 
scanning electron microscopy (SEM). The studies show the effectiveness of MW processing for 
the preparation of ZnO/Ag nanocomposites. 
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Антиотражающие слои являются важной частью чувствительных эле-
ментов высокоэффективных однофотонных детекторов. Методом электронно-
лучевого напыления на подложках Al2O3, AlN, Si и покрытиях CeB6, LaB6 и W 
нами получены аморфные пленки диоксида кремния. Исследованы элементный 
состав, микроструктура и шероховатость поверхности, оптические характери-
стики образцов, полученных при различных условиях напыления. Показано, что 
двухслойные покрытия SiO2/Al2O3 и SiO2/AlN могут обеспечить высокую эффек-
тивность детектирования при регистрации излучения в ближней ИК области, ко-
торое используется в телекоммуникационных системах и устройствах квантовой 
обработки информации. 

1. Введение 

Антиотражающие покрытия находят широкое применение в оптической 

индустрии, солнечной энергетике, микроэлектронике, производстве военной тех-

ники, телекоммуникационной индустрии, квантовых системах и устройствах. 

Одним из таких устройств являются однофотонные детекторы, которые исполь-

зуются в различных областях современной науки и техники: фотонике, астрофи-

зике, лазерной спектроскопии, физике высоких энергий, квантовой 

криптографии, метрологии, медицинском приборостроении и так далее [1]. Важ-

нейшими характеристиками однофотонного детектора являются скорость счета, 

энергетическое разрешение, эффективность детектирования, спектральный диа-

пазон детектирования и рабочая температура [2,3]. В настоявшее время рекорд-

ными характеристиками обладают сверхпроводящие нанопроволочные 

однофотонные детекторы (SNSPD – superconducting nanowire single photon 

detector) [4–6]. Исходя из результатов компьютерного моделирования можно 

утверждать, что конкурентом сверхпроводящим однофотонным детекторам в не-

далеком будущем станет термоэлектрический детектор (TSPD – thermoelectric 
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single-photon detector), концепцию которого предложили армянские и американ-

ские ученые в 2000 году [7,8]. Преимуществами TSPD являются простота кон-

струкции чувствительного элемента и нежесткие требования к рабочим 

условиям. 

В предыдущих работах мы рассмотрели в качестве материала термоэлек-

трического сенсора соединения CeB6, (La, Ce)B6 и FeSb2, а в качестве поглотителя 

и теплоотвода – W, Pb, Nb, YBCO. Однослойные и трехслойные чувствительные 

элементы TSPD из этих материалов обеспечивают высокое энергетическое раз-

решение и высокую скорость счета [9–14]. Для увеличения эффективности де-

тектирования в качестве поглотителя был рассмотрен LaB6 и была предложена 

четырехслойная конструкция чувствительного элемента TSPD [15–17]. Получен-

ные результаты позволяют утверждать, что TSPD может обеспечить терагерцо-

вую скорость счета, энергетическое разрешение не менее 1% и эффективность 

детектирования на уровне 90% в широком диапазоне электромагнитного 

спектра. 

Для применения однофотонных детекторов в телекоммуникационных си-

стемах, устройствах квантовой обработки информации, использующих излуче-

ние ближней ИК области, требуется обеспечить эффективность детектирования 

выше 90%. Увеличить эффективность детектирования можно увеличением опти-

ческой связи излучения и чувствительного элемента детектора, что возможно с 

помощью антиотражающего слоя. В некоторых конструкциях сверхпроводящих 

детекторов ИК излучения в качестве антиотражающего слоя используется SiO2 

покрытие [18–20]. 

Тонкие пленки SiO2 широко применяются в оптоэлектронике [21], полу-

проводниковых приборах [22], телекоммуникационных системах [23] и так да-

лее. Пленки SiO2 имеют низкий показатель преломления, низкое поглощение, 

низкое рассеяние и используются в качестве слоя с низким показателем прелом-

ления в оптических системах, таких как интерференционные фильтры, зеркала, 

и др. [24,25] а также для увеличения оптического пропускания и минимизации 

потерь энергии в солнечных коллекторах [26]. Пленки SiO2 получают ионно-лу-

чевым распылением (IBS) [27], напылением с помощью ионного пучка (IBAD) 

[28], молекулярно-лучевой эпитаксией (MBE) [29], магнетронным распылением 

(MS) [30], химическими методами (CVD, PECVD) [31] и реактивным импульс-

ным лазерным напылением (RPLD) [32]. Этими методами синтезированы как 

аморфные, так и кристаллические пленки с различными оптическими характери-

стиками. Целью данной работы являлось изучение возможности создания много-

слойного чувствительного элемента TSPD с SiO2 антиотражающим слоем. 

Пленки SiO2 были нами получены при различных условиях на различных под-

ложках и покрытиях методом электронно-лучевого напыления (EBPVD). 
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2. Эксперимент 

Напыление пленок SiO2 проводилось на вакуумной установке ВУ-1А, 

оснащенной электронной пушкой с энергией электронного пучка 6 кэВ. Вакуум 

в камере напыления перед началом процесса был на уровне 10-5 торр. Во всех 

процессах напыления использовались мишени из кристаллического кварца с 

99.9% содержанием основного вещества. Пленки напылялись на подложки с пло-

щадью поверхности 10×10 мм2 из сапфира (Al2O3), кремния (Si) и нитрида алю-

миния (AlN) с шероховатостью (Ra) в пределах 2–5 нм, 4–10 нм и 19–25 нм 

соответственно. Температура подложек в процессе напыления составляла 290С 

и контролировалась с помощью хромель-копелевой термопары. Пленки SiO2 

напылялись также на полученные ранее пленки вольфрама (W), гексаборидов 

лантана (LaB6) и церия (CeB6) с шероховатостью меньше 20 нм. 

Толщина пленок и шероховатость образцов измерялась с помощью про-

филометра Ambios Technology XP-1. Вертикальное разрешение профилометра 

при перепаде измеряемых высот до 10 мкм составляло 0.1 нм. Толщина пленок 

определялась по пяти измерениям с последующим усреднением. Отклонение от 

среднего значения толщины пленок не превышало ±5%. 

Микроструктура поверхности и элементный состав образцов исследова-

лись с помощью сканирующего электронного микроскопа (СЭМ) VEGA 

TS5130MM, оснащенного системой энергодисперсионного рентгеновского мик-

роанализа INCA Energy 300. Оптические спектры отражения измерялись при 

комнатной температуре на спектрофотометре СФ-8 с приставкой зеркального от-

ражения. Коэффициент отражения определялся с точностью 0.01 во всем диапа-

зоне измерений 1–2 мкм. 

3. Результаты и их обсуждение 

В табл.1 приведены параметры процесса напыления пленок SiO2: ток 

эмиссии (IE), ток катода (IC), длительность процесса (t), расстояние мишень-под-

ложка (d ) и скорость напыления (V ). Скорость напыления рассчитывалась по 

средней толщине пленок данного напыления. 

Табл.1. Параметры напыления пленок SiO2 

№ IE, мА IC, А T, мин d, см V, нм/мин 

SiO1 60 19 3 16 2133 

SiO2 100 20 ~1 64 250 

SiO3 >100 24 ~1 50 440 
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В держателе подложек располагались по 4 образца в 3 рядах. В результате 

каждого напыления получалось 12 образцов. Использованная маркировка образ-

цов включает номер процесса напыления (SiO1-SiO3), номер образца в ряду дер-

жателя (a-d) и номер ряда (1–3). Пленки напылений SiO2 и SiO3 практически 

прозрачные, а плени напыления SiO1 слегка матовые, все пленки имеют гладкую 

поверхность. Профиль поверхности пленок SiO2, напыленных на подложку Al2O3 

и многослойное покрытие W/CeB6 приведен на рис.1. Сканирование проводились 

на длине 500 мкм в центральной части поверхности образцов.  

Сравним шероховатости представленных на рис.1 пленок. Поверхность 

пленки, напыленной на подложку Al2O3 более гладкая и имеет шероховатость 

4 нм, а у пленки напыленной на многослойное покрытие W/CeB6/Al2O3 шерохо-

ватость значительно больше – 22 нм. В обоих случаях шероховатость поверхно-

сти пленок SiO2 обуславливается шероховатостью поверхности, на которую она 

напыляется. 

Для изучения химического состава и микроструктуры поверхность образ-

цов была покрыта тонким слоем алюминия. Состав пленок всех трех напылений 

практически не отличался от стехиометрического (максимальная статистическая 

ошибка измерения содержания Si и O составляла ±0.21 ат % и ±0.37 ат % 

соответственно). Некотролируемые примеси не были обнаружены. 

На микрофотографиях поверхности пленок нам не удалось увидеть гра-

нулы даже при увеличении электронного микроскопа в 50 000 раз. Данный факт 

позволяет предположить, что нами получены аморфные пленки, что подтвержда-

ется отсутствием максимумов на рентгенограммах образцов всех трех напыле-

ний, которые свойственны кристаллическим образцам SiO2. При меньшем 

увеличении в отдельных местах на гладкой поверхности некоторых пленок серии 

Рис.1. Шероховатость поверхности пленок: (a) SiO2a3 на подложке 
Al2O3, (b) SiO2c2 на покрытии W/CeB6. 



570 

SiО1 можно увидеть частицы сферической формы микронных размеров, что яв-

ляется результатом присутствия мелких капель расплава в испаренном электрон-

ным пучком веществе мишени. Очевидно, что процесс испарения мишени 

проходит довольно интенсивно при использованных условиях напыления. На 

рис.2 представлены СЭМ изображения  поверхности образца SiО1a2с с 

описанными дефектами.  

Рис.2. СЭМ изображения поверхности образца SiО1a2 на подложке 
Al2O3, увеличение 10 000×. 

Табл.2. Толщина, шероховатость поверхности и коэффициент оп-
тического отражения пленок SiO2 

№ Подложка h, нм Ra, нм 
R 

1310 нм 1550 нм 

SiO1a2 Al2O3 6250 2.4 0.02 0.03 

SiO1c2 W/CeB6/Al2O3 4500 22.5 0.56 0.44 

SiO1d2 W/Al2O3 6700 14.9 0.52 0.57 

SiO2d1 LaB6/CeB6/Si 338 17.6 0.78 0.71 

SiO2c2 W/CeB6/Al2O3 212 22 0.57 0.57 

SiO2d2 W/Al2O3 208 5 0.57 0.55 

SiO2a3 Al2O3 219 4 0.04 0.02 

SiO2b3 AlN 249 23 0.04 0.03 

SiO2d3 Si 262 3.37 0.36 0.31 

SiO3c2 W/CeB6/Al2O3 223 7.9 0.56 0.66 

SiO3a3 Al2O3 456 4 0.05 0.05 
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Для оценки возможности применения пленок SiО2 в качестве антиотража-

ющего покрытия нами изучены спектры оптического отражения образцов раз-

личной толщины и с различной шероховатостью. Результаты профилометрии и 

исследования оптического отражения полученных образцов обобщены в табл.2, 

где приведены номер образца, тип подложки или многослойной структуры, на 

которые напылялись пленки, толщина пленки (h), шероховатость поверхности 

пленки (Ra), коэффициент отражения (R) на длине волны 1310 нм и 1550 нм. Из-

лучение этих длин волн наиболее часто используется в телекоммуникационных 

системах связи. Из данных таблицы следует, что толщины пленок одного и того 

же процесса напыления несколько отличаются, что является следствием угловой 

зависимости скорости массопереноса испаренного из мишени вещества. Эта осо-

бенность свойственна всем методам напыления фокусированным пучком с не-

большой площади мишени. В то же время, значительно отличаются толщины 

пленок различных напылений. Толстые пленки (~6.5 мкм) получены в первом, 

более продолжительном напылении при наименьшем расстоянии мишень-под-

ложка. Толщины пленок двух других напылений значительно меньше  

(~0.2–0.4 мкм). 

Шероховатость пленок находится в пределах от минимальной 2.4 нм 

(SiO1a2, подложка Al2O3) до максимальной 27 нм (SiO1c2, покрытие W/CeB6). 

Коэффициент отражения на длине волны 1310 нм изменяется от 0.02 (SiO1a2, 

подложка Al2O3) до 0.78 (SiO2d1, покрытие LaB6/CeB6/Si), а на длине волны 

1550 нм – от 0.03 (SiO1a2, подложка Al2O3; SiO2b3, подложка AlN) до 0.71 

(SiO2d1, покрытие LaB6/CeB6/Si). 

Коэффициент отражения пленок SiO2 на подложке Al2O3 изменяется в не-

больших пределах 0.02–0.05 для пленок всех трех напылений со значительно раз-

ной толщиной и практически одинаковой шероховатостью (2.4–4 нм). 

Коэффициент отражения пленки на подложке AlN, при значительно большей ше-

роховатости поверхности (23 нм), также мал – 0.04 (λ=1310 нм) и 0.03 (λ=1550 

нм). Пленки SiO2, напыленные на W подслой (SiO1d2, SiO2d2) или многослойное 

покрытие с W верхним слоем (SiO1c2, SiO2c2, SiO3c2), имеют намного больший 

коэффициент отражения (0.44–0.66) при изменении значений шероховатости в 

пределах 5–27 нм. В этих же пределах (0.44–0.66, λ=1550 нм) изменяется коэф-

фициент отражения пленок SiO2 на многослойном покрытии с CeB6 верхним 

слоем, хотя на длине волны 1310 нм коэффициент отражения для пленок всех 

трех напылений (SiO1c2, SiO2c2 SiO3c2) практически одинаков. Максимальным 

отражением 0.78 и 0.71, на длинах волн 1310 нм и 1550 нм соответственно, обла-

дает образец SiO2d1, в котором пленка SiO2 напылена на многослойное покрытие 

с LaB6 верхним слоем. 

Обобщая данные таблицы 2, можем утверждать, что величина коэффи-
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циента отражения пленок SiO2 на обеих рассмотренных длинах волн зависит от 

материала слоя, на который напылена пленка и не зависит от шероховатости по-

верхности пленки. Последнее не вызывает удивления, т.к. даже максимальная 

шероховатость поверхности образцов намного меньше длин волн излучения 

ближней ИК области. 

Спектры отражения в интервале 1–2 мкм пленок SiO2 на Al2O3 и AlN под-

ложках трех напылений приведены на рис.3. Как видно из графиков, во всей об-

ласти измерений отражение меньше 10%, а в спектральной области 1300–2000 нм 

отражение порядка 3%. Следовательно, в спектральной области 1300–1600 нм 

двухслойные покрытия SiO2/Al2O3 и SiO2/AlN могут быть использованы в каче-

стве антиотражающего покрытия.  

4. Заключение 

Электронно-лучевым методом на различных подложках и многослойных 

покрытиях получены пленки SiO2. Исследованы микроструктура и шерохова-

тость поверхности, элементный состав и спектры оптического отражения. На ос-

нове исследования оптических характеристик образцов сделан вывод о том, что 

пленки SiO2 уменьшают отражение в диапазоне 1300–1600 нм, но у пленок на 

покрытиях W, CeB6, LaB6 коэффициент отражения выше 0.5, что не может обес-

печить высокую эффективность детектирования. Коэффициент отражения менее 

0.03, достигнут для пленок SiO2 различной толщины и шероховатости на под-

ложках Al2O3 и AlN. Таким образом можем предположить, что покрытие, состо-

ящее из слоев AlN, Al2O3 и SiO2, может уменьшить коэффициент отражения в ИК 

диапазоне и использоваться в качестве антиотражающего слоя в чувствительном 

элементе TSPD для достижения высокой эффективности детектирования. 

Рис.3. Спектры отражения пленок SiO2: 1 – SiO1a2, 2 – SiO2a3,  
3 – SiO3a3 на подложке Al2O3 и 4 – SiO2b3 на подложке AlN. 
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THE  USE  OF  SILICON  DIOXIDE  FILMS  AS  AN  ANTIREFLECTION  
COATING  FOR  A  THERMOELECTRIC  SINGLE-PHOTON  DETECTOR  

A.A. KUZANYAN,  S.I. PETROSYAN,  A.S. KUZANYAN,  G.R. BADALYAN 

The anti-reflection layers are an important parts of high-performance single-photon 
detectors’ sensitive elements. Amorphous silicon dioxide films are obtained by electron beam 
deposition method on Al2O3, AlN, Si substrates and CeB6, LaB6, W coatings. The elemental 
composition, microstructure and roughness of the surface as well as the optical characteristics 
of samples obtained under various deposition conditions are investigated. It is shown that 
SiO2/Al2O3 and SiO2/AlN two-layer coatings can provide high detection efficiency for detecting 
near infrared region radiation, that is used in telecommunication systems and quantum 
information processing devices. 
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В настоящей работе предложена и выполнена статистическая обработка 
электрокардиограммы (спектральный и биспектральный анализ) с использова-
нием метода «скользящего окна». Была разработана система записи и оцифровки 
электрокардиограммы, выходной сигнал которой подается на компьютер. Обра-
ботка сигнала осуществляется с помощью системы, выполненной в среде 
LabVIEW. Показано, что частотно-временной анализ с использованием метода 
«скользящего окна» позволяет обнаруживать динамические процессы в работе 
сердца человека, которые могут оставаться незамеченными при стандартных ана-
лизах. Результаты исследований могут быть полезны для диагностики заболева-
ний сердца.  

1. Введение 

Современная функциональная диагностика здоровья человека распола-

гает самыми различными инструментальными методами исследования, некото-

рые из которых доступны только узкому кругу специалистов. Одним из самых 

распространенных и доступных методов исследований является электрография - 

регистрация биопотенциалов тканей и органов. Однако, более распространены 

конкретные названия соответствующих диагностических методов: электрокар-

диография (ЭКГ) – регистрация биопотенциалов, возникающих в сердечной 

мышце при ее возбуждении, электромиография (ЭМГ) – регистрация биоэлек-

трической активности мышц, электроэнцефалография (ЭЭГ) – регистрация био-

электрической активности головного мозга и др. Снятие биопотенциалов 

непосредственно с органа – сердца, головного мозга и др. (инвазивный метод) в 

большинстве случаев связано с большими трудностями поэтому часто биопотен-

циалы снимаются электродами с других, соседних наружных тканей, на которых 

исследуемым органом наводятся электрические потенциалы (неинвазивный ме-

тод). 

Основным методом исследования динамики развития сердечно-сосуди-

стых заболеваний является электрокардиография [1,2], так как она является 
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неинвазивным методом и не причиняет особое беспокойствие пациенту. Прямым 

результатом электрокардиографии является получение электрокардиограммы 

(ЭКГ сигнала) – графического представления разности потенциалов возникаю-

щих в результате работы сердца. На ЭКГ сигнал отражаются все действующие 

потенциалы, возникающие во время работы сердца. 

После первых работ О. Уоллера [3,4] и В. Эйнтховена [4] еще в конце  

19-го века по регистрации электрокардиосигнала, методика регистрации ЭКГ 

сигнала интенсивно совершенствовалась и, несмотря на более чем 100-летнюю 

историю применения в клинической практике, электрокардиография до сих пор 

остается востребованным методом диагностики сердечно-сосудистых заболева-

ний. 

Одним из важных моментов этапа сбора данных о состоянии здоровья 

сердца является снятие и анализ электрокардиограммы [1,2,4]. Существует боль-

шая гамма приборов для регистрации ЭКГ сигнала. Часть из них способна также 

анализировать зарегистрированный сигнал ЭКГ. Следует отметить, что особенно 

эффективное использование медицинской аппаратуры на современном этапе 

стало возможно благодаря появлению быстродействующих микропроцессоров, 

поскольку приборы на их основе способны производить сложную математиче-

скую обработку данных и представить большой объём информации различной 

степени сложности в ясной и доступной для медицинского персонала форме, что 

является важным условием для быстрого принятия необходимых решений. 

Используемые рабочие методы обработки и анализа электрокардиографи-

ческой информации [5–10], несмотря на их исключительное разнообразие, не 

обеспечивают полного решения задачи [10]; более того, результаты, полученные 

различными методами, зачастую противоречат друг другу. Поэтому, для наибо-

лее точного оценивания состояния сердца естественно искать альтернативные 

методы статистической обработки ЭКГ сигналов. 

В последнее время наряду со спектральным анализом ЭКГ сигнала ши-

роко применяется также биспектральный анализ – двумерное преобразование 

Фурье корреляционных функций третьего порядка [5–7,11–13]. Обработка сиг-

налов с использованием биспектрального анализа позволяет узнать о свойствах 

сигнала гораздо больше, чем применение энергетического спектра [7,12,13]. При 

биспектральном анализе сохраняется информация о фазовом спектре исходного 

сигнала и, следовательно, появляется возможность восстановления априорно не-

известной формы сигнала. Кроме того, биспектр мало чувствителен к аддитивной 

помехе с симметричным законом распределения плотности вероятности, а также 

к случайным смещениям обрабатываемого сигнала. Биспектр в отличие от энер-

гетического спектра позволяет не только правильно описать характеристики 

наблюдаемого процесса, но и определить наличие фазовых связей спектральных 
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компонент, а также сохранить, а при необходимости и восстановить фазовые ха-

рактеристики составляющей, содержащейся в наблюдаемом процессе. 

Несмотря на вышесказанное, при обработке ЭКГ сигнала при его длитель-

ном наблюдении часто теряется информация о динамике процесса, которая могла 

бы способствовать для быстрой и точной диагностики состояния сердца. По-

этому, для выявления динамических особенностей в поведении сердца, в настоя-

щей работе предложен и проведен частотно-временной анализ ЭКГ сигнала с 

применением кратковременного преобразования Фурье и биспектрального ана-

лиза. 

2. Материалы и методы исследования 

Для проведения частотно-временного анализа нами была собрана ЭКГ 

установка, блок схема которого изображена на Рис.1.  

В качестве датчиков 1 электрокардиосигналов нами использовались стан-

дартные электроды для ЭКГ. 

Сигнал, полученный от электродов усиливается с помощью малошумя-

щего дифференциального усилителя 2 с коэффициентом усиления ∼100, и пода-

ется на вход аналого-цифрового преобразователя 3. Оцифрованный сигнал 

вводится в компьютер для последующей обработки. Обработка сигнала была 

произведена в среде LabVIEW. 

С помощью блока предварительной обработки 4 снимается постоянная 

составляющая сигнала, после чего в блоке 5 выбирается нужная часть кардиосиг-

нала определенной длительности для численного анализа. Выбранная часть сиг-

нала параллельно обрабатывается анализатором спектра 6, бисектральным 

анализатором 7. Измеряется также ритм биений сердца с помощью блока 8 и сни-

мается спектр ритма анализатором 9. Описанная схема статистической обра-

ботки позволяет обрабатывать данные ЭКГ, накопленные за любой промежуток 

Рис.1. Блок схема ЭКГ установки: 1 – датчики (электроды), 2 – предва-
рительный малошумящий усилитель, 3 – аналого-цифровой преобразо-
ватель, PC – компьютер, 4 – блок предварительной обработки сигнала, 
5 – блок разделения сигнала на сегменты, 6 – анализатор спектра, 7 – 
бисектральный анализатор, 8 – измеритель ритма сердца, 9 – анализатор 
сектра ритма сердца. 
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времени- начиная от одного периода биения сердца до несколько часов. На Рис.2 

приведены ЭКГ лежащего человека за 100 сек., его энергетический спектр, 

биспектр, изменение ритма биения сердца и спектр изменения ритма. 
Из Рис.2. видно, что за период наблюдения происходит значительное из-

менение ритма биения сердца, однако, это практически не отражается на энерге-
тическом спектре и на биспектре, т. к. при такой (длительной) обработке 
получаются усредненные значения спектра и биспектра, и теряется информация 
о динамике изменения параметров ЭКГ.  

Для восстановления динамической картины, нами был использован метод 
скользящего окна (sliding window method) [14, 15]. Формируется временной ин-
тервал (окно) определенной длительности (в данном случае ∆T = 10 сек.), и обра-
батывается весь набор значений кардиосигнала в этом интервале. После 
обработки данного набора окно смещается по временной последовательности на 
один шаг (∆τ = 100 мсек.) и обрабатывается новый набор значений кардиосиг-
нала. Этот процесс повторяется до тех пор, пока скользящее окно не дойдет до 
конца наблюдаемого временного интервала (в нашем случае T = 100 сек.). При 
указанном выборе длительности скользящего окна (∆T ≫ 1 / f, где f – это частота 
биения сердца) в спектре ЭКГ отчетливо выделяются основная частота, гармо-
ники и другие спектральные компоненты. 

Результаты спектрального анализа ЭКГ сигнала с использованием метода 
скользящего окна можно представить в виде частотно-временной диаграммы (из-
менение спектра ЭКГ во времени). 

Рис.2. 1 – ЭКГ лежащего человека, записанный за 100 сек., 2 – энерге-
тический спектр ЭКГ, 3 – биспектр ЭКГ, 4 – изменение ритма биения 
сердца, 5 – спектр изменения ритма. 
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3. Результаты исследований, обсуждение и выводы 

На Рис.3. представлена частотно-временная диаграмма, соответствующая 

ЭКГ сигнала, изображенного на Рис.2. 

На Рис. 3. отчетливо видно, что сердцебиение лежащего человека не про-

исходит монотонно. Выделяются основная частота биения сердца и ее гармо-

ники. Однако энергетический спектр ЭКГ вокруг основной частоты 

периодически меняется (в частности, при t ≈ 30 сек. и при t ≈ 65 сек.), и наблю-

даются два, а временами три или даже четыре горба. Соответственно сильно ме-

няется спектр вокруг гармоник основной частоты, а также биспектр ЭКГ. 

На Рис.4 представлены ЭКГ и результаты обработки кардиосигнала в ин-

тервале скользящего окна (∆T=10 сек.) в разные моменты времени. 

Анализ ЭКГ сигнала с использованием метода скользящего окна четко 

выявляет кратковременные изменения характера биения сердца. Так, например, 

в течение времени от 45 до 60 сек. сердцебиение относительно ровное (см. на 

ЭКГ и на ритм сердца на Рис.2), и на энергетическом спектре ЭКГ четко выделя-

ются его основная частота, третья и четвертая гармоники (Рис.4a). В тех отрезках 

времени, где ритм сердца меняется заметно, основная частота биения в спектре 

ЭКГ раздваивается – появляются две отчетливо выделенные частоты (Рис.4b). 

Сильно меняется также спектр вокруг гармоник основной частоты. Во время ра-

боты сердца могут заметно меняться как ритм биений, так и амплитуда кардио-

сигнала (см. Рис.2). Однако, как видно на частотно-временной диаграмме 

(Рис.3.), на форму спектра вокруг основной частоты в основном влияет характер 

Рис.3. Частотно-временная диаграмма ЭКГ. 
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изменения ритма биений сердца, а изменение амплитуды ЭКГ заметно влияет на 

форму спектра только в области гармоник основной частоты. 

Отметим, что кроме ЭКГ, представленной на Рис.2, нами было исследо-

вано еще множество различных кардиограмм. Результаты этих исследований 

указывают на то, что статистический анализ ЭКГ сигнала с использованием ме-

тода скользящего окна может выявлять такие характерные особенности работы 

сердца, которые не заметны при анализе кардиосигнала стандартными методами.  

Рис.4. 1 – ЭКГ, 2 – энергетический спектр ЭКГ, 3 – биспектр ЭКГ,  
4 – ритм сердца, 5 – спектр ритма: (a) при t = 55 сек., (b) при t = 66 сек. 
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Мы предполагаем, что исследование кардиограмм пациентов с различ-

ными патологиями сердца с использованием метода скользящего окна поможет 

найти корреляцию между патологией и результатами анализов, которая в свою 

очередь может способствовать выявлению патологии при установлении диа-

гноза. 
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FREQUENCY-TEMPORAL  ANALYSIS  OF  ELECTROCARDIOGRAMS 

B.A. HOVHANNISYAN,  T.N. HOVHANNESYAN,  A.H. MAKARYAN 

Statistical processing of electrocardiogram (spectral and bispectral analysis) using the 
"sliding window" method was proposed and performed in this work. An electrocardiogram 
recording and digitizing hardware system has been developed. The output data of this hardware 
is fed to the computer. Signal processing is done using a system executed in the LabVIEW 
environment. It is shown that frequency-temporal analyzes using the "sliding window" method 
allow the detection of dynamic processes in the workings of the human heart that may be 
unnoticed in standard analyzes. The results of these studies may be useful in the diagnosis of 
heart disease. 
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На станции РКФМ НИЦ «Курчатовский институт» проведены исследо-
вания особенностей эффекта перераспределения интенсивности дифрагирован-
ного синхротронного пучка в кристаллах кварца Х-среза в условиях возбуждения 
резонансных ультразвуковых колебаний. Получены зависимости интенсивности 
дифрагированного рентгеновского пучка от напряжения сигнала резонансной ча-
стоты, показано, что результаты согласуются с данными полученными ранее в 
лабораторных условиях. Также впервые получены и исследованы временные ха-
рактеристики наблюдаемого эффекта перераспределения интенсивности. 

1. Введение 

Рентгеновское излучение позволяет проводить уникальные исследования 

в области наноструктурной диагностики с атомарным и субатомарным разреше-

нием, при этом наибольший интерес представляет применение рентгеновского 

излучения для анализа динамики различных наномасштабных процессов. Для ре-

шения этой задачи происходит одновременное развитие трех ключевых направ-

лений методологии современных рентгеновских экспериментов: строятся новые 

источники излучения, включая синхротроны четвертого поколения и лазеры на 

свободных электронах, производится детектирующая аппаратура, в том числе 

быстрые двухкоординатные детекторы, а также создается особая рентгеновская 

оптика, позволяющая проводить быструю перестройку параметров рентге-
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новского или синхротронного пучка. Последнее направление обладает рядом 

преимуществ, включая масштабируемость – возможность установки на практи-

чески любом источнике, от лабораторного дифрактометра до современной син-

хротронной станции, а также адаптивность – возможность вариации параметров 

непосредственно во время проведения экспериментов, что является ключевым 

преимуществом при проведении экспериментов по изучению динамики различ-

ных процессов. 

В рамках данного направления на текущий момент существует доста-

точно большое количество работ, предлагающих различные способы управления 

параметрами рентгеновского пучка с помощью особых элементов рентгеновской 

оптики [1–2]. Среди прочих стоит отметить работы научной группы из ФНИЦ 

«Кристаллография и фотоника» РАН, которые посвящены разработке адаптив-

ных элементов рентгеновской оптики на основе продольных и изгибных акусти-

ческих колебаний [3–7], позволяющих проводить управление угловым 

положением рентгеновского пучка и осуществлять спектральную перестройку 

[8–9]. Другая научная группа из ИППФ НАН Армении давно и успешно занима-

ется разработкой элементов, позволяющих модулировать интенсивность рентге-

новского пучка с помощью поперечных акустических колебаний. В их ключевых 

работах [10-17] было проведено детальное изучение эффекта перераспределения 

интенсивности дифрагированного рентгеновского пучка кварцевым резонатором 

при присутствии объемных акустических волн. Было показано, что с помощью 

внешних акустических полей можно управлять формой и параметрами (как в 

пространстве, так и во времени) дифрагированного рентгеновского пучка. 

Например, в работе [10] было впервые обнаружено явление полной переброски 

рентгеновских лучей от направления прохождения к направлению отражения в 

монокристаллах кварца в геометрии Лауэ под влиянием ультразвуковых колеба-

ний. В работах [11,12] экспериментально и теоретически показано, что с помо-

щью акустического поля можно контролировать местоположение фокуса 

отраженного рентгеновского излучения, а также преобразовывать сферическую 

волну в плоскую. В работах [13,14] экспериментально показано, что возбуждение 

объемных акустических волн в монокристалле кварца с АТ-срезом приводит к 

пространственной модуляции дифрагированных пучков, у них во фронтальном 

сечении возникают полосы интенсивности, а их число зависит от порядка гармо-

ники возбуждения акустического поля. В работе [15] осуществилась двойная мо-

дуляция рентгеновского излучения ультразвуковым колебанием, который в свою 

очередь, модулирован низкочастотным акустическим колебанием. 

В работе [16] рассматривалась возможность расщепления изначального 

синхротронного пучка на многочисленные монохроматические пучки. Изучалась 

возможность применения пространственной и временной модуляции 
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синхротронного излучения аналогично методике, развитой в работах [10–15] для 

лабораторного излучения. Первые эксперименты, направленные на изучение та-

кой возможности, проводились на кольцевом ускорителе ЕрФИ АРУС [16]. Была 

впервые показана возможность экспериментальной модуляции синхротронного 

излучения для различных резонаторов кварца. Также в данной работе впервые 

была показана возможность модуляции дифрагированного пучка с одновремен-

ным использованием двух управляющих частот – резонансный сигнал приводил 

к перераспределению интенсивности, а низкочастотный сигнал с частотой 1 или 

2 кГц использовался для вторичной модуляции интенсивности отраженного от 

уже возбужденного кристалла рентгеновского пучка. 

В одной из недавних работ [17] в лабораторных условиях были проведены 

экспериментальные и теоретические исследования структуры распределения ин-

тенсивности рентгеновского пучка при реализации эффекта перераспределения 

интенсивности из проходящего рентгеновского пучка в дифрагированный рент-

геновский пучок в аналогичных кварцевых резонаторах. В данной работе с по-

мощью численных расчетов были получены трехмерные картины распределения 

деформаций, которые показали, что распределение напряжений в резонаторе 

имеет слоистую структуру, причем «слои» параллельны плоскостям кристалла-

резонатора. Также в результатах расчетов наблюдается сложная структура ло-

кальных максимумов, которая хорошо согласуется с результатами измерений с 

помощью метода рентгеновской топографии. Также было показано, что количе-

ство локальных максимумов зависит от частоты колебаний и возрастает вместе с 

ней. 

Интерес представляет проведение аналогичных экспериментов на совре-

менной синхротронной станции, где интенсивность исследовательского пучка 

существенно выше, а также определение характерных времен наблюдаемых эф-

фектов с использованием современных времяразрешающих методик. Соответ-

ствующие результаты приведены в данной работе. 

2. Описание образцов. Методика проведения экспериментов 

Эксперименты проводились на экспериментальной станции РКФМ Кур-

чатовского источника синхротронного излучения (КИСИ). Использовалась базо-

вая конфигурация оптической схемы станции (рис.1). 

В данной конфигурации станция оснащена двухкристальным монохрома-

тором фирмы FMB Oxford с возможностью точной подстройки углового положе-

ния второго кристалла-монохроматора. Монохроматор оснащен двумя парами 

кристаллов кремния симметричных срезов (111) и (311). 

Регистрация интенсивности осуществляется путем регистрации TTL-

импульсов со сцинтилляционного детектора с помощью многоканального 
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анализатора ORTEC Easy MCS, который синхронизируется по фазе с подавае-

мым управляющим сигналом с генератора Rigol DG4062 и распределяет интен-

сивность по каналам, длительность которых ограничена 100 нс. 

В качестве образца был установлен кристалл-резонатор кварца толщиной 

0.5 мм, резонансная частота которого составляет порядка 5 МГц. На боковые по-

верхности резонатора методом магнетронного напыления наносились токопро-

водящие электроды. Фотография образца и его АЧХ, измеренная с помощью 

анализатора спектров RIGOL DSA1030TG, представлены на рис.2.  

Реальное значение резонансной частоты определялось методом корректи-

рующего подбора частоты подаваемого сигнала на генераторе сигналов с помо-

щью непрерывного мониторинга интенсивности рентгеновского пучка. Итоговое 

значение резонансной частоты составило 5.269973 МГц. 

Рис.1. Экспериментальная схема, реализованная на станции РКФМ. 

Рис.2. Фотография и АЧХ резонатора, используемого для проведения 
экспериментов. 
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После проведения предварительной юстировки экспериментальной 

схемы и выбор оптимальной точки поверхности кристалла была зарегистриро-

вана зависимость формы и пика КДО (кривой дифракционного отражения) для 

различных значений амплитуды подаваемого сигнала. При этом фактическое 

напряжение на кристалле измерялось с помощью осциллографа, т.к. используе-

мый усилитель не позволял выбрать фиксированный коэффициент усиления. По-

лученные результаты представлены на рис.3, где для каждой из полученных КДО 

указано напряжение на кристалле, измеренное с помощью осциллографа в дан-

ной точке.  

Хорошо видно, что при увеличении напряжения сначала происходит рост 

интенсивности пика до значений напряжения порядка 80 В, а затем кривая суще-

ственно уширяется и интенсивность пика снижается. При этом при напряжении 

сигнала в 80 В интенсивность дифрагированного пучка увеличивается более чем 

в 2 раза. Данные результаты хорошо согласуются с теоретической моделью [11–

12], а также с результатами, полученными ранее при проведении аналогичных 

экспериментов на лабораторном дифрактометре ТРС [17]. 

Также крайне интересной задачей является определение временных ха-

рактеристик наблюдаемого эффекта перераспределения интенсивности. Опреде-

ление характерного времени установления колебаний может помочь изучить 

физику процесса возникновения колебаний в резонаторах, а также оценить их 

реальное быстродействие при использовании в качестве адаптивных элементов 

для быстрого управления параметрами рентгеновского пучка. 

Исследование временных характеристик осуществлялось с помощью 

многоканального анализатора спектров Ortec EASY MCS, позволяющего разби-

вать анализируемый массив данных на 65536 каналов с минимальной длительно-

стью канала в 100 нс. Эксперименты проводились следующим образом. С 

Рис.3. Зависимость формы и интенсивности пика КДО от напряже-
ния сигнала резонансной частоты (0–125 В). 
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помощью генератора сигналов на образец подавался резонансный сигнал, кото-

рый повторялся определенное число циклов колебаний. При этом момент подачи 

сигнала синхронизировался по времени с блоком многоканального анализатора, 

что позволило накапливать статистику любое наперед заданное число раз. На 

рис. 4 представлен результат исследования временных характеристик эффекта, 

полученный при накоплении данных в многоканальном анализаторе за 25000 

циклов при 10000 периодов колебаний самого резонатора.  

Хорошо видно, что характерное время установления эффекта составляет 

примерно 0.7 мс, при этом процесс изменения мгновенной интенсивности, реги-

стрируемой с помощью многоканального анализатора, после включения внеш-

него сигнала обладает сложным характером, а процесс возбуждения кристалла 

является многостадийным. 

Очевидно, что полученная временная оценка не соответствует по порядку 

периоду колебаний, характерному для резонаторов с частотами более 1 МГц, од-

нако свой вклад может вносить не только физика возникновения колебаний в ре-

зонаторах, но и ограниченное быстродействия оборудования. Оценка вклада 

аппаратной функции, т.е. характерного времени установления колебаний после 

усилителя осуществлялось с помощью аналогичной системы для возбуждения 

определенного числа колебаний, при этом одновременно с мониторингом интен-

сивности осуществлялся контроль релаксации колебаний непосредственно на 

выходе используемого усилителя с помощью быстрого осциллографа. 

В таком режиме работы была получена оценка характерного времени за-

тухания колебаний, результаты измерений для процессов включения и выключе-

ния сигнала представлены на рис.5. Из проведенной оценки видно, что полное 

время нарастания сигнала составляет не более 200 нс при используемом 

Рис.4. Исследование временных характеристик эффекта. 
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оборудовании. Время полной релаксации электрического управляющего сигнала 

занимает чуть более продолжительное время и, согласно полученным данным, 

составляет около 1 микросекунды.  
При этом наблюдаемый эффект имеет другой порядок характерных вре-

мен – процесс нарастания и релаксации интенсивности занимает времена по-
рядка миллисекунд, что хорошо видно из рис.4, на котором одна точка 
соответствует одному каналу и составляет по длительности 100 нс. Для макси-
мальной наглядности на рис.6 на одной временной шкале представлено сравне-
ние времен наблюдаемого эффекта с измеренными значениями, характерными 
для используемой аппаратуры. Здесь серый график – результаты измерений ин-
тенсивности, а черный – результат моделирования подаваемого сигнала с учтен-
ной аппаратной задержкой сигнала.  

Интересным также представлялось изучение поведения резонатора в 

Рис.5. Оценка аппаратных временных характеристик используемого 
оборудования для генерации управляющего сигнала с помощью ос-
циллографа. 

Рис.6. Сравнение быстродействия используемой аппаратуры и 
временных характеристик эффекта, полученных при проведе-
нии эксперимента. 
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зависимости от количества циклов колебаний подаваемого резонансного сиг-

нала. Такие эксперименты ранее не проводились, однако крайне интересны, т.к. 

могут позволить более точно определить временные особенности наблюдаемого 

эффекта, а также попытаться оценить механизмы распределения колебаний при 

подаче сигнала. 
Для проведения данного эксперимента использовалась такая же схема 

эксперимента, что и для оценки временных характеристик эффекта. С помощью 
синхронизации многоканального анализатора по определенному номеру канала 
с генератором на образец подавалось фиксированное число циклов колебаний 
управляющего сигнала, при этом измерялась зависимость интенсивности от но-
мера канала, т.е. от времени. Время канала составляло минимально возможные 
для данного прибора 100 нс. 

Примеры полученных результатов для 500 и 2000 циклов колебаний пред-

ставлены на рис.7. 

Из полученных результатов видно, что при 500 циклах колебаний кри-

сталл даже не успевает полностью перейти в возбужденное состояние, однако 

процесс релаксации все равно занимает длительное время.  

3. Выводы и заключение 

Проведены исследования эффекта перераспределения интенсивности 

синхротронного пучка, дифрагированного от кварцевого резонатора, в котором 

возбуждаются поперечные резонансные колебания. Показана возможность быст-

рой модуляции интенсивности синхротронного пучка. Полученные в рамках дан-

ной работы результаты полностью согласуются с полученными ранее в 

лабораторных условиях. 

Рис.7. Зависимость интенсивности от времени при различном числе 
колебаний кристалла-резонатора: (a) 500 циклов колебаний, (b) 2000 
циклов колебаний. 
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Впервые изучены временные характеристики наблюдаемого эффекта пе-
рераспределения интенсивности, показано, что процесс занимает времена по-
рядка 1 мс, причем это время не связано с особенностями используемого 
экспериментального оборудования. Представляется перспективным интересным 
проведение дальнейших экспериментов на синхротронном источнике, в том 
числе с двухчастотными элементами особой конструкции, в которых возможно 
возбуждение одновременно продольных и поперечных волн, что позволит управ-
лять одновременно угловым положением и интенсивностью дифрагированого 
излучения. 

Исследования проводились при поддержке министерства науки и выс-
шего образования РФ в рамках выполнения работ по Государственному заданию 
ФНИЦ «Кристаллография и фотоника» РАН в части подготовки исследуемых об-
разцов, а также при финансовой поддержке ГКН МОН РА и РФФИ (РФ) в рамках 
совместной научной программы 18RF-142 и 18-52-05024 соответственно. 
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կայանում ուսումնասիրվել են X-կտրվածքով կվարցի միաբյուրեղներում ռեզոնանսային 

ուլտրաձայնային տատանումների առկայության պայմաններում դիֆրակցված սինքրո-

տրոնային փնջի ինտենսիվության վերաբաշխման երևույթի առանձնահատկություններ-

րը: Ստացվել են դիֆրակցված ռենտգենյան ճառագայթման ինտենսիվության կախվա-

ծությունը բյուրեղներին տրվող ազդանշանի լարումից, ցույց է տրվել, որ ստացված 

արդյունքները համահունչ են նախկինում լաբորատոր պայմաններում կատարված 

հետազոտությունների հետ: Առաջին անգամ հետազոտվել են նաև դիֆրակցված ճառա-

գայթման ինտենսիվության վերաբաշխման երևույթի ժամանակային բնութագրերը: 

STUDY  OF  THE  PECULIARITIES  OF  THE  EFFECT  OF  REDISTRIBUTING  
INTENSITY  IN  THE  EXCITATION  OF  ACOUSTIC  WAVES  IN  X-CUT  

QUARTZ  CRYSTALS  BY  USING  SYNCHROTRON  RADIATION 

A.E. BLAGOV,  V.R. KOCHARYAN,  A.E. MOVSISYAN,  T.R. MURADYAN,   
A.V. TARGONSKY,  YA. A. ELIOVICH,  Yu.V. PISAREVSKY,   

A.YU. SEREGIN,  V.A. KORZHOV,  M.V. KOVALCHUK 

At the “RKFM” stations in NRC “Kurchatov institute”, the characteristics of the effect 
of redistribution of the intensity of the diffracted synchrotron beam in X-cut quartz crystals 
under the conditions of excitation of transverse resonant ultrasonic vibrations were studied. The 
dependences of the intensity of the diffracted X-ray beam on the resonant frequency voltage of 
the signal are obtained. It is shown that the results are consistent with those previously recorded 
in the laboratory. Additionally, the temporal characteristics of the observed intensity 
redistribution effect were obtained and studied for the first time. 
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Основной целью нашего исследования является лучшее понимание взаи-
модействия атом – поверхность, его влияния на эксперимент, а также применение 
для разработки воспроизводимого метода создания поглощающих ячеек с надеж-
ным покрытием. В настоящей работе сообщается о влиянии интенсивности, а 
также и скорости сканирования частоты диодного лазера на спектр D2 линии ато-
мов Rb, содержащихся в стеклянных ячейках с парафиновым покрытием и по-
крытием из поли-ди-метил-силоксана (PDMS). Антирелаксационное покрытие 
внутренних стенок стеклянных ячеек позволяет расширить область наведенной 
светом оптической ориентации атомов по всему объему ячейки и по распределе-
нию по атомным скоростям. Кроме этого, для дальнейшего исследования роли 
атомов, адсорбированных на антирелаксационных покрытиях, проведено сравне-
ние спектров D2 линии в двух случаях: с освещением стенок ячейки ультрафио-
летовой лампой и без. Для анализа экспериментальных результатов развита 
теоретическая модель на основе скоростных уравнений. Выявленное поведение 
легло в основу простого метода для тестирования поверхностей с покрытием. Он 
может найти применения во всех случаях, когда критична периодическая оценка 
состояния органического покрытия – от спектроскопии паров до магнитооптиче-
ского пленения редких и радиоактивных частиц. 

1. Введение 

Антирелаксационные органические покрытия – общепринятое средство 

предотвращения, или даже подавления рандомизации спина атомарных паров из-

за столкновений атом–поверхность на стенках спектроскопических стеклянных 

ячеек. В этом случае, при условии, что плотность атомов достаточно низка для 

предотвращения изменения проекции спина zS столкновениями с обменом 
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спина, оператор S I  дает основной вклад в спиновую динамику [1–6]. Иными 

словами, балгодаря органическим покрытиям, таким как пленки силоксана или 

парафина, S I  не изменяется во времени в течение десятков секунд и более [7]. 

Вследствие их свойства сохранять спин, органические покрытия были успешно 

применены в магнитометрии, лазерном охлаждении и пленении, высокоточных 

измерениях частоты и фотонных сенсорах, о чем сообщалось, например, в 

работах [8–10]. 

Более того, было выявлено, что антирелаксационное покрытие 

аккумулирует существенное количество атомов щелочных металлов, как на его 

поверхности, так и в толще (т.н. «адатомы»), которые могут легко освобождены 

нерезонансным светом низкой интенсивности вследствие процесса, именуемого 

«светоиндуцированная атомная десорбция» (LIAD) [11]. В этом контексте, 

предварительные исследования показали, что атомы щелочных металлов, 

переходящие в паровую фазу посредством LIAD-а, влияют на эффективность 

процесса сверхтонкой оптической накачки [12], чьи свойства, наряду с другими 

факторами, становятся зависимыми от особенностей фотодесорбции. Подобные 

выводы были сделаны также в работе [13] в контексте когерентной 

спектроскопии и электромагнитно-индуцированной прозрачности. 

В настоящей работе представлено детальное исследование влияния 

парафинового и PDMS покрытий на процесс сверхтонкой оптической накачки 

паров Rb, в сравнении со случаем без покрытия, а также изучено влияние LIAD 

на эффективность процесса накачки. 

Хотя возможны, или даже уже продемонстрированы более сложные 

методы [14], нами разрабонан относительно простой, быстрый и недорогой 

метод оценки свойств покрытий и эффективности лазерно-индуцированной 

десорбции, основанный на лазерной спектроскопии D2 линии Rb. В насоящей 

работе мы исследовали изменения в D2 линии обоих изотопов рубидия, 

содержащихся в ячейке как с парафиновым, так и с PDMS покрытием, которые 

получаются при сканировании треугольными импульсами частоты 

зондирующего лазера по всей области резонанса. Спектры поглощения сильно 

видоизменяются сверхтонкой (ст) оптической накачкой: когда скорость 

сканирования становится меньше, чем скорость релаксации S I , в спектрах 

проявляется сильная зависимость от направления сканирования, т.е. от знака 

производной частоты по времени. Подобный эффект, связанный с 

антирелаксационными свойствами органического покрытия, недавно 

наблюдался в ячейке с Cs [15]. 

Помимо этого, мы показываем, что LIAD вызывает большие изменения 

населенноси основного состояния вследствие его влияния на процесс накачки. В 

частности, при увеличении интенсивности десорбирующего света такие 
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изменения становятся более значимыми, так как растет степень ориентации 

атомного спина. 

Для описания  динамики оптической накачки в зависимости как от 

скорости сканирования лазерной частоты, так и от влияния LIAD-а, проведен 

теоретический анализ, основанный на скоростных уравнениях (для простоты – 

только для изотопа 85Rb), что позволяет определить характеристики 

органического покрытия. 

С использованием этой методики продемонстрирован простой и 

недорогой качественный тест для определения эффективности покрытия. 

Производители покрытий до сих пор не гарантируют воспроизводимость 

однородности и функциональности покрытий. Это быстрый и неразрушающий 

метод оценки характеристик покрытия и отслеживания его деградации во 

времени, с небольшим влиянием на основной эксперимент. 

2. Особенности оптической накачки на линии Rb D2 

Объектом исследований в настоящей работе были спектральные свойства 

естественной смеси изотопов Rb [η(85Rb) = 72.2%, η(87Rb) = 27.8%], 

содержащихся в ячейках с парафиновым или PDMS покрытием. Для 

использования в последующем анализе кратко напомним некоторые 

характеристики оптической накачки на линии D2 (сверхтонкая структура 

показана на Рис.1).  

Заметим, что в области рабочих температур (от 20C до 30C) сверхтонкие 

оптические переходы с одного уровня основного состояния полностью 

перекрываются вследствие доплеровского уширения: для ячейки, использо-

ванной в данном эксперименте измеренная шитина спектральной линии 

Рис.1. Диаграммы энергетических уровней 85Rb и 87Rb частотный 
сдвиг между сверхтонкими уровнями указан в МГц. 
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составляла 400–500 МГц. Это значение больше, чем расстояние между 

сверхтонкими уровнями возбужденного состояния. Вследствие этого два типа 

переходов, представляющих интерес ( g e gF F F   и g e gF F F  ) не могут 

быть спектрально разделены. 

Напомним, что на переходах g e gF F F   происходит потеря 

населенности из-за сверхтонкой или зеемановской оптической накачки на другие 

уровни основного состояния, которые не взаимодействуют со светом. Даже если 

этот тип переходов не закрыт для сверхтонкой оптической накачки, он в любом 

случае будет подвержен зеемановской оптической накачке на зеемановские 

подуровни, не взаимодействующие со светом, в зависимости от поляризации: 

атомная населенность аккумулируется на подуровнях с наивысшими (по 

модулю) значениями магнитного квантового числа. 

В противоположность, переходы g e gF F F  , закрытые для 

сверхтонкой оптической накачки, могут рассматриваться как полностью 

циклические для поглощающих атомов [16], т.е. атомная населенность 

распределяется только между двумя уровнями энергии, участвующими в 

атомном переходе, что известно из процессов лазерного охлаждения и пленения. 

3. Экспериментальная установка 

Пары Rb при комнатной температуре, содержащиеся в ячейках из пирекса 

с парафиновым или PDMS покрытием (цилиндрическая форма, с диаметром 25 и 

30 мм и длиной 0.76 и 5.3 см соответственно), освещались светом диодного 

лазера, настроенного на D2 линию Rb (λ = 780.24 нм). Свет распространялся 

вдоль оси вращения ячеек. 

Ток лазерного диода периодически модулировался симметричными 

треугольными импульсами напряжения (скважность 50%). В результате лазерная 

частота сканировалась по всему спектру линии D2, покрывая область примерно 

10 ГГц. Частотная модуляция сопровождалась некоторой амплитудной 

модуляцией (несколько процентов). Передний фронт треугольного импульса 

соответствовал уменьшению лазерной частоты ( 0d dt  ), а задний фронт – 

увеличению ( 0d dt  ). Другими словами, на нарастающем участке лазер 

сканировался от групп 87Rb F1 и 85Rb F2 до 85Rb F3 и 87Rb F2, и наоборот – на 

спадающем участке. Спектр поглощения Rb измерялся при разных значениях 

лазерной интенсивности, получаемых посредством нейтрального светофильтра с 

переменной оптической плотностью, а также при разных скоростях 

сканирования лазерной частоты, задаваемой периодом генератора импульсов. 

Как показано на Рис.2, лазерный пучок разделяется на две части: Первый 

пучок расширяется до диаметра 10 мм и направляется на ячейку с покрытием, а 

второй проходит через ячейку без покрытия, служащую для формирования 
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спектра сравнения. В эксперименте использовался линейно- или циркулярно-

поляризованный свет, но полученные результаты слабо зависели от поляризации. 

Это подтверждает пренебрежимый вклад столкновений с переброской спина, а 

следовательно, и zS  релаксации. Поэтому в последующем мы будем учитывать 

только вклад S I . 

В эксперименте ячейки находились под воздействием фонового 

лабораторного неоднородного магнитного поля. Более того, лазерное 

возбуждение на D2 линии осуществлялось при лазерных интенсивностях, при 

которых зеемановской оптической накачкой можно пренебречь, так как скорость 

релаксации выше по сравнению с динамикой исследуемых процессов. Это 

подтверждается также тем, что полученные результаты не зависят от лазерной 

поляризации. Так как ячейки держались при комнатной температуре, из-за малой 

плотности паров можно пренебречз эффектом спинового обмена. Реализованный 

режим малой оптической толщины позволял напрямую сравнивать результаты, 

полученные в ячейках с разными длинами, как представлено на последующих 

рисунках. Мы предлагаем процедуру качественного тестирования характеристик 

покрытия и его деградации с использованием сверхтонкой оптической накачки и 

ее релаксации. 

Все измерения были проведены одновременной регистрацией сигналов 

пропускания от ячеек с покрытием и без, причем поглощение нормализовалось 

на длину из-за разных длин ячеек. В процессе регистрации ячейки 

поддерживались при неизменных условиях фонового освещения с целью 

Рис.2. Экспериментальная установка. DL – диодный лазер, BS – де-
литель пучка, F – нейтральный светофильтр, BE – расширитель 
пучка, PD1 и PD2 – оптические детекторы. 
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получения воспроизводимого равновесного значения атомной плотности без 

дополнительного вклада эффектов десорбции и адсорбции. После облучения УФ 

лампой или пробным лазером с высокой интенсивностью, позволяющего 

локально освободить поверхность от атомов, ячейки держались в темноте в 

течение 24 часов для восстановления равновесного соотношения плотностей 

атомарных паров и адатомов [17]. 

Спектры на D2 линии сравнивались для следующих случаев: (i) ячеек с 

парафиновым и PDMS покрытиями и (ii) с освещением и без стенок ячеек 

ультрафиолетовой (УФ) лампой с центральной длиной волны 404 нм и полной 

шириной на полувысоте 20 нм. 

4. Экспериментальные результаты 

Спектр, полученный в вакуумной ячейке без покрытия, не зависит от 

скорости и направления сканирования лазерной частоты, и следовательно, может 

быть использован как надежный спектр сравнения. Он практически не 

подвержен оптической накачке из-за рандомизации спина, создаваемой 

деполяризующими столкновениями атомов со стенкой. 

В противоположность, в ячейках с органическим покрытием направление 

сканирования лазерной частоты влияет на пропускание на каждой линии 

поглощения. Более того, снижение скорости сканирования приводит к усилению 

оптической накачки сверхтонких уровней основного состояния, не 

взаимодействующих с лазерным светом. Из-за этого процесса, в дополнение к 

разнице в амплитудах поглощения для двух направлений сканирования, 

наблюдается хорошо выраженный сдвиг максимума профиля пропускания для 

каждой линии [12]. 

Это может быть качественно объяснено следующим образом: очевидно, 

что форма спектра поглощения определяется относительными населенностями 

атомных уровней, связанных лазерным полем. Из-за быстрой динамики процесса 

(время жизни возбужденных состояний – порядка ~10 нс), можно предположить, 

что населенность уровней основного состояния становится равновесной при 

скоростях сканирования лазера, использованных в этой работе (0.1 Гц – 10 кГц). 

Другими словами, можно использовать приближенные скоростные уравнения, 

основанные на условиях квазиравновесия (Приложение 1). В рамках этих 

условий, сканированием резонансной лазерной частоты в двух направлениях, 

охватывая линии поглощения, возможно наблюдать, переводит ли свет атомы из 

одной группы уровней на другую посредством оптической накачки, и если да, то 

в какой степени: в каждый момент времени зондирующий лазер, фиксированный 

на заданной частоте по отношению к временной шкале системы, возбуждает 

стабильную и определенную населенность. 
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Степень воздействия этого процесса зависит как от стабильности 

перераспределения населенности, а значит, например, от деполяризующих 

столкновений, так и от эффективности оптической накачки. В этом смысле, при 

быстром сканировании частоты процесс теряет эффективность. При этом 

соответствующая временная шкала задается макроскопическим временем, 

необходимым для передачи населенности от одного уровня другому (умеренная 

оценка дает    10–4 с). 

Если столкновения атом-стенка приводят к рандомизации спина (т.е. 

S I  = 0), эффект перераспределения населенности полностью разрушается. 

Следовательно, даже при достаточно медленных скоростях лазерного 

сканирования νscan, оптическая накачка может все еще оставаться 

неэффективной, и при сканировании в спектре поглощения не будут наблюдаться 

изменения. Это происходит в случае ячеек без покрытия. С другой стороны, с 

хорошим антидеполяризационным покрытием, соответствующая временная 

шкала задается временем релаксации S I  (τrel), которое может быть больше, 

чем время, в течение которого лазер остается на заданной частоте. В этих 

условиях скорость сканирования лазера становится существенным параметром. 

В частности, если rel scan1     , можно напрямую наблюдать на осциллографе 

проявление эффективности оптической накачки в спектрах поглощения, а значит 

и оценить качество покрытия. 

4.1. Парафиновое покрытие 

На Рис.3 показаны сигналы поглощения, наблюдаемые в ячейке с 

парафиновым покрытием. Спектры, измеренные при разных скоростях 

сканирования лазера (νscan = 41 Гц и 4.1 Гц на Рис.3a и 3b соответственно) со 

спадающей ( 0d dt  ) и нарастающей ( 0d dt  ) частотой, сравнены со 

спектрами, полученными при тех же условиях в реперной ячейке без покрытия 

(пунктирные кривые). 

Спектры, полученные в реперной ячейке без покрытия не проявляют 

какой-либо зависимости от νscan или от направления сканирования лазерной 

частоты. Сигналы поглощения на каждой частоте одинаковы при νscan = 41 Гц и 

4.1 Гц, независимо от направления сканирования (от 0 до +10 ГГц или от +10 до 

0 ГГц). Отметим, что подобный отклик – ожидаемый результат для вакуумной 

ячейки, и эти особенности сигнала получаются также в теоретическом спектре, 

как будет показано в Разделе 5. 

В свете предыдущего обсуждения, это поведение в условиях нашего 

эксперимента является проявлением режима, в котором поляризация атомного 

спина непрерывно рандомизируется столкновениями атом-стенка и, 

следовательно, оптическая накачка не имеет вклада или он пренебрежимо мал. 
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Такой отклик может быть рассмотрен как имеющий место в случае очень плохого 

органического покрытия. В противоположность, в присутствии парафинового 

покрытия в спектрах ясно проявляются изменения.  

Это подтверждает картину, описанную в предыдущем раделе: с 

парафиновым покрытием при сканировании лазера с 0d dt   (толстые кривые 

на Рис.3) атомы в состояниях 87Rb Fg=1 и 85Rb Fg=2 эффективно возбуждаются 

резонансным излучением и перекачиваются на другие сверхтонкие уровни 

основного состояния, которые не взаимодействуют со светом. Обратная 

ситуация наблюдается, когда лазер сканируется с 0d dt  . Следовательно, 

относительная высота соответствующих пиков уменьшается, и такое изменение 

более выражено с ростом времени, в течение которого лазер остается на данной 

частоте. Это ясно видно из сравнения Рис.3a и Рис.3b: при 0d dt   наблюдается 

почти полное подавление пика 87Rb Fg=1. 

Также частотное положение максимума поглощения зависит от 

направления сканирования лазерной частоты, как сообщалось в [15] в случае Cs. 

Такой эффект более выражен при νscan = 4.1 Hz (Рис.3b). Это можно объяснить 

эффективной оптической накачкой, а значит – хорошим качеством 

антирелаксационного парафинового покрытия. Так, в случае 0d dt   

сканирования 82 МГц/мс (толстая линия на Fig.3b) максимумы смещены в 

сторону высоких частот, в то время как при 0d dt   наблюдается 

противоположное. Это можно качественно понять следующими доводами: для 

примера, в случае 0d dt   лазер вначале входит в резонанс с атомами в 

состоянии 87Rb Fg=1, имеющими  высокую скорость. Эти атомы перекачиваются 

Рис.3. Спектры поглощения на линии D2 Rb для ячеек с парафиновым 
покрытием и без (для сравнения) в случае линейно-поляризованного 
лазера с низкой интенсивностью Ilas = 3.17 мВт/см2 и скорости скани-
рования лазерной частоты (a) 41 Гц и (b) 4.1 Гц. Спектр атомов Rb в 
ячейке с парафиновым покрытием показан красной толстой линией 
для сканирования от высокой к низкой частоте, и синей тонкой ли-
нией – для сканирования в обратном направлении. 
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на другой сверхтонкий уровень. В результате перераспределения групп атомов 

по скоростям из-за столкновений атомов с покрытием, сохраняющих спиновую 

поляризацию, все больше и больше атомов подвергаются оптической накачке по 

мере того как лазер проходит резонанс с другими группами атомов по скоростям. 

В итоге постепенно формируется провал населенности, а значит постепенно 

уменьшается поглощение по мере линейного уменьшения лазерной частоты. 

Такой же эффект, но с противоположным знаком, имеет место в случае лазерного 

сканирования с 0d dt  . В результате пики поглощения смещаются в сторону 

низких частот. Более детальный и точный анализ этих процессов будет 

представлен в Разделе 5. 

Изменение спектра поглощения Rb является простым методом для оценки 

качества органического покрытия: деформация и частотный сдвиг пиков 

поглощения – быстрый, но опосредованный тест антирелаксационный свойств 

покрытия. 

В качестве дальнейшего подтверждения предыдущего анализа, а также 

для демонстрации быстроты техники, позволяющей оценивать свойства 

покрытия за время менее 2 с, мы приводим на Рис.4 экспериментальные спектры, 

отложенные от времени, зарегистрированные при интенсивности, которая в 6 раз 

ниже (Ilas = 0.57 мВт/см2) и при скоростях сканирования νscan = 50 Гц и 0.29 Гц, 

соответствующих 1 ГГц/мс и 6 МГц/мс соответственно. 

При высокой скорости сканирования (1 ГГц/мс), когда сканирование 

ограничивает время взаимодействия лазера с группой атомов по скоростям, 

оптическая накачка в ячейке с покрытием пренебрежима (Рис.4a,b). Другими 

словами, профили поглощения в ячейке с покрытием совпадают с профилями в 

ячейке без покрытия, где ориентация атомного спина рандомизируется при 

каждом столкновении атом-стенка, даже если процессы имеют разную динамику. 

С уменьшением скорости сканирования, как и в предыдущем случае, оптическая 

накачка опять становится эффективной, вызывая сдвиг максимума спектральной 

линии, наблюдаемый только в ячейке с покрытием. Tакой ожидаемый скан-

зависимый сдвиг приписывается опустошению уровня основного состояния в 

процессе сканирования частоты в пределах линии. Наиболее сильное изменение 

профиля поглощения имеет место при очень низкой скорости сканирования 

6 МГц/мс (Рис.4c,d). 

Видоизменение спектров вызвано двумя противоположными процессами: 

(i) сверхтонкой оптической накачкой на уровень основного состояния, не 

взаимодействующий со светом, и (ii) частичной релаксацией атомной 

населенности от оптически накаченного уровня обратно на уровень, 

возбуждаемый светом. 
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4.2. Практический метод для оценки качества покрытия 

Осуществимость получения информации о состоянии покрытия и его 

функциональности подтверждена на Рис.5, где для примера построена 

зависимость амплитуды пика 85Rb Fg=3 от обратной частоты сканирования 

νscan.По сути, Рис.5 представляет определение феноменологического времени 

релаксации S I . В частности, моделированием экспериментальных данных 

экспоненциальной кривой можно получить феноменологическую постоянную 

времени, относящуюся ко времени релаксации, а значит, если реализованы 

однородные условия, как это сделано в данной работе, то можно 

охарактеризовать также качество покрытия. Это позволит напрямую сравнивать 

разные покрытия или периодически проверять качество того же покрытия с 

Рис.4. Спектры поглощения на линии D2 Rb, полученные в ячейке с 
парафиновым покрытием при Ilas = 0.57 мВт/см2 и сканировании в 
обоих направлениях: от высокой к низкой (a, c) и обратно (b, d). Спек-
тры зарегистрированы при быстрой и медленной скоростях сканиро-
вания: 1 ГГц/мс (a, b) и 6 МГц/мс (c, d). Время на горизонтальной оси 
позволяет напрямую определить направление сканирования лазер-
ной частоты и временную эффективность предложенного метода для 
оценки качества органического покрытия. 
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целью прослеживания возможной деградации свойств. В случае с парафином 

измеренное время составляет τpar = 0.84 с, в то время как с ячейкой без покрытия 

мы не наблюдали никакой временной эволюции амплитуды пика. 

4.3. PDMS покрытие 

Для того, чтобы получить подтверждение предыдущего наблюдения и 
обосновать применимость предложенного метода оценки качества покрытия, мы 
представляем результаты подобного эксперимента, проведенного с другой 
ячейкой, имеющей PDMS покрытие. Примечательно, что результаты, 
полученные с ячейкой с PDMS покрытием повторяют все особенности, 
наблюдаемые в случае парафина, но с другими значениями времени и изменений 
населенности при тех же экспериментальных параметрах. Мы приписываем это 
разным характеристикам исследуемых покрытий: с точки зрения потенциальных 
приложений, это подтверждает, что наш метод чувствителен также к 
особенностям свойств покрытий. Следовательно, имея соответствующую базу 
данных, в принципе возможно анализом динамики спектров поглощения 
идентифицировать тип покрытия. 

В частности, в PDMS ячейке при увеличении интенсивности лазера 
проявляется очевидная оптическая накачка. Это согласуется с ролью оптической 
накачки, обсужденной в предыдущих разделах. 

При очень низкой интенсивности (Рис.6a), спектры Rb в обеих ячейках с 
покрытием имеют такой же вид, как в ячейке без покрытия, без сдвига частоты и 

Рис.5. Зависимость амплитуды пика поглощения 85Rb Fg=3 от обрат-
ной величины частоты сканирования диодного лазера. Толстая кри-
вая: ячейка с парафиновым покрытием; синяя тонкая кривая: ячейка 
сравнения без покрытия. Моделирование проведено экспоненциаль-
ной функцией, позволяющей определить феноменологическое время 
релаксации. 
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изменений профиля. Эффекты оптической накачки становятся существенными 
при увеличении лазерной интенсивности (Рис.6b), как и в случае с парафиновой 
ячейкой. Первый уровень основного состояния каждого изотопа Rb, 
подвергшийся излучению, сильно опустошается, и поглощение на нем 
практически исчезает. Как и в случае Рис.3b, пики поглощения на 87Rb Fg=1 и 
85Rb Fg=2 уменьшаются более чем в 20 раз. Это демонстрирует высокую степень 
ориентации атомных спинов, вызванную лазерным излучением, и 
сохраняющуюся при органическом покрытии. В то же время, имеет место сильно 
выраженный сдвиг профиля поглощения на каждой линии.  

При таких экспериментальных условиях становится возможным 
исследовать ориентацию атомов, адсорбированных на стенках, посредством 
задействования эффекта LIAD [12]. В этом контексте, характеризация 
сверхтонкой оптической накачки позволяет также исследовать поведение 
атомов, адсорбированных на покрытии. Фактически, десорбированные светом 
атомы были подвержены рандомизации спина в течение предшествующего 
взаимодействия со стенками, длящемся  0 expads adsE kT   , где Eads – энергия 
адсорбции атомов на поверхности, а τ0 – время упругого столкновения. При 
попадании в фазу пара эти атомы вызывают новые изменения в регистрируемом 
спектре. Следовательно, посредством изучения динамики оптической накачки в 
присутствии светоиндуцированной десорбции становится возможным извлече-
ние относительной информации о качестве различных антирелаксационных 
покрытий, как показано в следующем разделе. 

4.4. Атомная ориентация в покрытии: эффект LIAD 

При облучении покрытия УФ светом от десорбирующего светодиода, как 

было описано в Разделе 3, происходит увеличение плотности атомарных паров в 

Рис.6. Спектры поглощения на линии D2 Rb в оптической ячейке с 
PDMS покрытием при νscan =10 Гц и 4.2 Гц. Сравнение с ячейкой без 
покрытия (штриховая линия) показано в случае очень низкой (a) и 
высокой (b) лазерной интенсивности. 
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результате эффекта LIAD. Примечательно, что фотодесорбция атомов  вызывает 

значимые различия между спектрами в ячейках с парафиновым и PDMS 

покрытиями, как показано на Рис.7. Это противоположно тому, что можно 

наблюдать в отсутствие LIAD, как видно, скажем, из сравниния Рис.3 и Рис.6.  

При лазерной интенсивности ~0.1 мВт/см2 в спектрах Rb обеих ячеек (с 

парафиновым и PDMS покрытиями) наблюдается незначительный эффект 

сверхтонкой оптической накачки (Рис.7 a и b). Единственное значимое отличие 

между этими двумя покрытиями в этом режиме – более сильный рост 

поглощения в случае PDMS. Это обусловлено большей фотодесорбционной 

эффективностью PDMS. Кроме того, в этом случае наблюдается большее 

уширение всех сверхтонких компонент. Это может быть связано с большим 

числом и более широким распределением скорости атомов Rb, десорбированных 

от PDMS, а также с присутствием других частиц, фотодесорбированных с 

поверхности покрытия (например, димеров [18,19]). 

Из-за спиновой рандомизации фотодесорбированный Rb можно 

рассматривать как “свежие” атомы с распределением скоростей, определяемым 

процессом десорбции, которые разрушают макроскопическую поляризацию, 

Рис.7. Спектры поглощения на линии D2 Rb в случае ячеек с парафи-
новым и PDMS покрытиями  (тонкие линии) и их изменение эффек-
том LIAD effect (толстые линии) при νscan = 4.2 Гц и низкой (a, b) и 
высокой (c, d) интенсивности лазерного излучения. 
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созданную оптической накачкой. Другими словами, с потоком 

фотодесорбированных неполяризованных атомов степень поляризации S I  

существенно уменьшается. Более того, вклад десорбированных атомов приводит 

к уширению линии поглощения и уменьшению сдвига максимума профиля 

поглощения (Рис.7d в случае PDMS). 

В режиме низкой интенсивности (Рис.7 a, b) количество десорбированных 

неполяризованных атомов достаточно большое для подавления выстраивания 

населенности, созданного оптической накачкой, что приводит к небольшой 

деформации пиков. Это происходит из-за относительно малого потока 

резонансных фотонов, которые не в состоянии быстро поляризовать 

десорбированные атомы; этот эффект особенно проявляется в случае PDMS. Эта 

интерпретация подтверждается также тем, что в то время как в случае PDMS не 

наблюдается остаточный сдвиг пика, такой сдвиг есть в случае парафина, в 

согласии с поведением, наблюдаемым в отсутствие LIAD. Это может быть 

приписано относительно меньшему вкладу неполяризованных атомов в случае 

парафинового покрытия – из-за меньшей эффективности LIAD. 

В противоположность, когда лазерная интенсивность высока (Рис.7c,d), 

процесс сверхтонкой оптической накачки восстанавливает свою значимую роль, 

сохраняя ее даже в присутствии LIAD. В согласии с предыдущими результатами, 

когда количество десорбированных атомов относительно мало, как в случае 

парафина, спектр, получаемый при фотодесорбции повторяет сдвиг максимумов 

пиков и деформацию, наблюдаемые в отсутствие LIAD. Когда число 

десорбированных атомов, наоборот, растет, как в случае PDMS, действие 

оптической накачки частично компенсируется нрполяризованными атомами Rb, 

даже при высокой лазерной интенсивности (Рис.7d): поток LIAD атомов от 

PDMS перенаселяет уровни 85Rb, Fg=2 and Fg=3, которые были полностью 

опустошены оптической накачкой. Такое уменьшение ориентации атомов Rb в 

объеме ячейки связано со случайным хатактером спинового распределения 

атомов, десорбированных со стенок ячейки. Это подтверждается теоретическим 

анализом системы, представленным в следующем разделе. 

5. Теоретический анализ 

Чтобы обосновать интерпретацию, представленную в предыдущих 

разделах, и подтвердить применимость анализа изменений спектров в качестве 

инструмента для исследования качества и характеристик органических 

покрытий, разработана теоретическая модель, основанная на системе скоростных 

уравнений. Для простоты рассматривается только линия D2 изотопа 85Rb [12] и 

пренебрегаются столкновения с обменом спина, не имеющие заметной роли при 

температуре, при которой был проведен эксперимент. 
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Расчеты проведены по упрощенной энергетической схеме, показанной на 

Рис.8, где две группы сверхтонких переходов, разделенных по частоте на 3036 

МГц, показаны таким образом, чтобы подчеркнуть направление сканирования 

частоты, реализованное в эксперименте. Таким образом, мы имеем шесть 

возможных вынужденных переходов, индуцированных лазером, начинающихся 

с уровней Fg=3 и Fg=2 основного состояния, и четыре возможных спонтанных 

канала распада, указанных волнистыми линиями на Рис.8. Предоплагается, что 

все сверхтонкие переходы имеют допплеровский профиль G(ν) с шириной  

D  = 400 МГц и вероятностями, приведенными в [20]. В этих условиях 

сверхтонкие переходы с двух уровней основного состояния перекрываются, 

создавая два профиля, как показанао в нижней части Рис.8. Детали модели, а 

также различные аппроксимации, приводящие к результатам, представленным в 

этом разделе, приводятся в Приложении A.  

Модель скоростных уравнений описывает населенности основного 

состояния как при низкой интенсивности лазерного излучения, так и в режиме 

глубокого насыщения. Основные результаты показаны на Рис.9. При низком 

насыщении (s = 0.001, Рис.9a) теоретический результат находится в согласии с 

экспериментальным спектром, полученным в ячейке без покрытия, где эффект 

оптической накачки незначителен. В промежуточном режиме (s = 0.01, Рис.9a), 

модель воспроизводит полученные в эксперименте деформацию и сдвиг пиков и 

их зависимость от направления сканирования лазерной частоты. В случае 

сильного насыщения (s = 50, Рис.9b) теоретический анализ демонстрирует 

существенную разницу как между населенностями обоих уровней основного 

состояния из-за сверхтонкой оптической накачки, так и зависимость от 

направления сканирования частоты. 

Рис.8. Использованная в модели схема уровней для линии D2 85Rb (а) 
и рассчитанные допплеровские профили групп сверхтонких перехо-
дов с уровней Fg=3 и Fg=2 основного состояния (b). 
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Таким образом, эти результаты подтверждают, что сдвиг максимума 

профиля зависит от направления сканирования лазерной частоты, и что он на 

самом деле связан с особенностями динамики оптической накачки при наличии 

покрытия с хорошими антирелаксационными свойствами. В частности, это 

связано с конкуренцией между сверхтонкой оптической накачкой, которая 

опусташает атомную населенность основного уровня, возбуждаемого светом, и 

увеличением поглощения (в пределах профиля линии поглощения) при 

сканировании, когда частота приближается к центру линии [15]. Таким образом, 

максимум профиля поглощения формируется раньше, чем центр сверхтонкого 

перехода, т.е. максимум поглощения смещается к начальной точке сканирования 

частоты.  

В нашей модели зависимость сдвига максимума профиля от направления 

сканирования лазерной частоты вводится феноменологически, посредством 

следующего представления плотностей населенности обоих уровней основного 

состояния (85Rb Fg=3 и Fg=2) в виде N(Fg=3) = n0G(ν), N(Fg=2) = n0G(ν'), где n0 = 

0.5, а G(ν) и G(ν') – гауссовы формы линий. Соответствующие допплеровские 

профили центрированы на первом сверхтонком переходе, в зависимости от точки 

начала сканирования частоты. При таком подходе учитывается  опустошение 

основного уровня в зависимости от расстройки частоты по всему профилю линии 

поглощения. 

Как видно из Рис.9, теоретические результаты согласуются с 

экспериментальными наблюдениями, таким образом подтверждая обоснован-

ность качественной интерпретации зависимости деформации профилей и сдвига 

пиков поглощения от направления сканирования лазерной частоты (в 

Рис.9. Теоретическая симуляция населенностей уровней Fg=3 и Fg=2 
изотопа 85Rb при слабой (s = 0.01) и сильной (s = 50) оптической 
накачке на сверхтонких переходах. Штриховая линия: атомная насе-
ленность при очень низкой интенсивности насыщения; сплошные 
линии: атомные населенности при высокой интенсивности насыще-
ния (тонкая линия: расчет начинается с уровня Fg=3; жирная линия: 
расчет начинается с уровня Fg=2. 
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теиретическом анализе – от выбора начальной точки симуляции). 

В дополнение, мы развили нашу модель для учета также рандомизации 

спинов десорбированных атомов вследствие эффекта LIAD, что подтверждает 

роль фотодесорбированных неполяризованных атомов. Прежние условия были 

изменены посредством введения дополнительных неполяризованных атомов, 

получаемых в процессе LIAD. Строго говоря, это подразумевает введение новых 

атомов, которые испытывают спонтанный распад из возбужденного состояния на 

основное состояние, взаимодействующих и не взаимодействующих с лазерным 

полем. Идея заключается в том, что эти дополнительные атомы могут 

компенсировать сверхтонкую оптическую накачку, таким образом уменьшая 

сдвиг максимумов пиков и, следовательно, ослабляя зависимость от направления 

сканирования лазерной частоты. 

Это реализовано представлением спектров поглощения посредством  

комбинирования двух вкладов: вклада от сверхтонкой оптической накачки и 

вклада от дополнительных неполяризованных атомов, которые не вовлечены в 

оптическую накачку. Используя различные веса этих вкладов, можно 

воспроизвести экспериментальные результаты для обоих типов покрытий в двух 

различных режимах: (i) слабая оптическая накачка (s = 0.1) и (ii) сильная 

оптическая накачка (s = 50) (см. Рис.10), что уверенно подтверждает роль 

неполяризованных атомов, фотодесорбированных с покрытия. 

Несмотря на феноменологическое описание фотодесорбированных 

атомов, из результатов, показанных на Рис.10, в частности можно сделать два 

основных вывода: (i) в режиме слабой оптической накачки, вклад свежих атомов 

больше, чем вклад атомов, подверженных сверхтонкой оптической накачке. В 

противоположность, (ii) в режиме сильной оптической накачки количество спин-

поляризованных атомов на порядок больше, чем вклад свежих атомов. Это 

означает, что при высокой интенсивности лазерного излучения или при низкой 

скорости сканирования существенная часть фотодесорбированных атомов 

подвергается процессу оптической накачки. Если сравнить два вклада в 

симулированном поглощении в ячейках с парафиновым и PDMS покрытиях, 

можно увидеть, что в случае PDMS покрытия вклад свежих атомов выше, чем в 

случае парафинового покрытия. Это согласуется с большей десорбционной 

эффективностью PDMS по сравнению с парафином: в первом случае  при УФ 

облучении стенок ячейки в паровую фазу высвобождается большее число свежих 

атомов с рандомизованными спинами. 

Наше теоретическое моделирование качественно согласуется с 

экспериментальными результатами, демонстрируя, что на самом деле, различные 

сдвиги максимума профиля атомной населенности зависят от направления 
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лазерного сканирования, и что фотодесорбированные LIAD-ом с покрытия 

неполяризованные атомы играют важную роль в формировании поведения 

атомной системы и эффективности передачи населенности. 

В то же время, с другой точки зрения, наша модель подтверждает 

реализуемость этого подхода в качестве практического метода для оценки 

характеристик антирелаксационных покрытий.  

6. Заключение 

Исследование сверхтонкой оптической накачки в зависимости от 

лазерной интенсивности и скорости сканирования частоты позволяет наблюдать 

эффекты спиновой релаксации атомов щелчных металлов. Это представляет 

собой новый подход к исследованию свойств и эффективности 

антирелаксационных покрытий, а также особенностей фотодесорбционных 

эффектов, таких как LIAD. В частности, наши наблюдения показали, что в 

присутствии органических покрытий, таких как парафин или PDMS, в спектрах 

Рис.10. Теоретическая симуляция линий поглощения на Fg=3 и Fg=2 
изотопа 85Rb в ячейках с парафиновым (a, b) и PDMS (c, d) покрыти-
ями, при малом (a, c) и большом (b, d) насыщении сверхтонких пере-
ходов. Пунктирная линия: очень малое значение параметра 
насыщения; тонкая линия: без LIAD; жирная линия: с LIAD. 
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поглощения паров Rb проявляется перераспределение населенности, созданной 

оптической накачкой. В частности, были наблюдены деформация профилей 

поглощения и частотный сдвиг пиковых амплитуд, и продемонстрировано, что 

эти изменения сильно зависят от скорости и направления сканирования лазерной 

частоты. 

Уменьшение скорости сканирования лазерной частоты приводит к более 

сильной оптической накачке сверхтонких уровней основного состояния, не 

взаимодействующих с лазерным излучением. Вследствие этого процесса, в 

дополнение к разнице амплитуд поглощения для двух направлений 

сканирования, на каждой линии появляется также выраженный сдвиг максимума 

профиля поглощения. Экспериментальное исследование показало, что в ячейках 

с обоими типами покрытия при увеличении лазерной интенсивности 

существенно проявляется сверхтонкая оптическая накачка. 

Принимая в расчет повышение плотности вследствие стимулированной 

фородесорбции неполяризованных атомов, получаются разные результаты для 

случаев PDMS и парафинового покрытий, что обусловлено различием их 

десорбционных свойств: фотодесорбция в случае PDMS больше, чем в случае 

парафина. Этим объясняется более выраженное уширение профиля поглощения 

на всех линиях и меньший вклад оптической накачки, наблюдаемый в случае 

PDMS. Фактически, сдвиг максимума профиля поглощения и деформация 

профиля, проявляющиеся в спектре поглощения Rb под воздействием LIAD в 

ячейке с парафиновым покрытием, которые наблюдаются также в отсутствие 

LIAD. В противоположность, в ячейках с PDMS покрытием поток LIAD атомов 

приводит к очевидному уменьшению вклада сверхтонкой оптической накачки, 

действие которой на опустошенные уровни частично компенсируется «свежими» 

десорбированными атомами. Такое уменьшение ориентации атомов Rb в объеме 

ячейки связано со случайным характером распределения спинов атомов, 

десорбированных со стенок ячейки. 

Теоретическая модель, основанная на скоростных уравнениях, 

воспроизводит изменения населенностей обоих уровней основного состояния 

вследствие сверхтонкой оптической накачки, а также зависимость профиля 

поглощения от направления сканирования лазерной частоты, тем самым 

подтверждая нашу качественную интерпретацию результатов и доказывая 

применимость численных расчетов для экстраполяции информации о качестве и 

состоянии покрытия. 

Эти результаты также проливают свет на феноменологию процесса 

оптической накачки в присутствии органических покрытий и LIAD. В то же 

время, они позволяют исследовать роль и вклад антирелаксационных свойств 

покрытий в отклике атомной системы на оптическую наначку. Этот подход 
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может лечь в основу практического, недорогого и быстрого метода оценки 

характеристик органических покрытий, который может быть реализован без 

препятствования основному эксперименту. 

Работа частично финансирована в рамках двухстороннего договора о 

сотрудничестве CNR/BAS и программы FP7 Marie Curie International Research 

Staff Exchange Scheme Fellowship Европейского Союза. А. Крастева и С. Гатева 

благодарят Болгарскую Академию Наук за программу поддержки молодых 

ученых (грант DFNP-188/2016). 

Приложение A. Вывод модели скоростных уравнений 

Две рассматриваемые сверхтонкие системы 85Rb (Рис.8) связаны 

посредством спонтанного испускания с возбужденных состояний на основное 

состояние, не взаимодействующее с лазерным излучением, что происходит на 

открытых переходах 3 2,3g eF F    и 2 2 ',3'g eF F   . Заметим, что 

2',3'eF   и 2,3eF   – те же самые возбужденные состояния. Скоростные 

(кинетические) уравнения описывают эволюцию атомной населенности 

энергетических уровней в результате спонтанных и вынужденных оптических 

переходов [20,21]. В системе скоростных уравнений лазерная частота вводится 

как переменная, а уравнения (A1)–(A8) решаются для случая стационарного 

режима: 
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Аналитические решения скоростных уравнений для населенностей 

основных уровней (Fg=3 and Fg=2) в стационарном режиме имеют следующий 

вид (G(ν) и G(ν') – допплеровские профили с D   400 МГц): 
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где A и B – коэффициенты, задаваемые выражениями 
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σi – поперечные сечения соответствующих оптических переходов, описывающие 

испускание и поглощение света. Поперечное сечение оптического перехода 

выражается как: 
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что вводит в систему сверхтонкую оптическую накачку. В предыдущем 

уравнении параметр насыщения s определяется как 2 ss I I . γ – ширина 

спонтанного распада, взятая равной γ = 60 рад/с, включая также спектральную 

ширину лазерного диода; bij – скорость спонтанного распада с возбужденного 

уровня на основной уровень, не взаимодействующий с лазерным полем 

(коэффициент ветвления) [12]. Γ – ширина безызлучательной релаксации, 

которая в вакуумных ячейках обычно существенно меньше, чем γ [21]; 

соответственно, в наших расчетах мы взяли величину 10 рад/с. В Γ учитывается 

также эффект столкновений атомов Rb со стенками ячейки с изменением 

скорости, не приводящий к рандомизации спина. 
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DYNAMICS  OF  OPTICAL  PUMPING  PROCESSES   
IN  COATED  CELLS  FILLED  WITH  Rb  VAPOUR 

A. KRASTEVA,  E. MARIOTTI,  Y. DANCHEVA,  C. MARINELLI,   
L. MARMUGI,  L. STIACCINI,  S. GOZZINI,  S. GATEVA,  S. CARTALEVA 

A better theoretical understanding of the atom – surface interactions and of the 
experimental consequences and applications to a reproducible method for the construction of 
reliable coated absorption cells is the main scope of our research. In this paper we report on the 
influence of diode laser intensity and of diode frequency scanning rate on the spectrum of the 
D2 line of Rb atoms, contained in paraffin or PolyDiMethylSiloxane (PDMS) coated glass cells. 
The anti-relaxation coating of inner walls of the glass cells allows to extend the optical 
orientation of atoms induced by the light to the entire cell volume and atomic velocity 
distribution. Moreover, in order to further investigate the role of atoms adsorbed in the anti-
relaxation coatings, the D2 line spectra are compared for two cases: without and with 
illumination of the walls of the cell by an ultraviolet lamp. A theoretical model based on rate 
equations is introduced in order to analyze the experimental results. The extracted behaviour is 
a simple method to test the conditions of a coated surface. This finds applications in all cases 
where timely assessment of an organic coating layer is critical, from vapour spectroscopy to 
magneto-optical trapping of rare and radioactive species.   
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высшей школы, доцент консерватории, воспитатель 
2-х народных артисток Армении и многих лауреа-

тов конкурсов вокалистов. С отличием окончил факультет радиоэлектроники Киев-
ского политехнического института по специальности «Полупроводники и 
диэлектрики» (1964 г.). Кандидатскую диссертацию защитил в 1970 г., а докторскую 
– в 1977 г. В 1981 г. утвержден в ученом звании профессора. В 1990 г. избран членом–
корреспондентом, а в 1996 г. – академиком НАН РА по специальности «Радиофизика 
и электроника». В. М. избран также действительным членом Инженерной Академии 
РА и международной Инженерной Академии, членом 2 других академий и междуна-
родных научных обществ по солнечной энергии и материаловедению и т. д. Член 
бюро Отделения физики и астрофизики НАН РА и Научного Совета «Функциональ-
ные материалы для электроники» Международной ассоциации Академий наук. Яв-
лялся членом ряда ученых и экспертных советов в республике и научных советов 
СССР. Многие годы являлся членом спецсоветов в ЕГУ и ГИУА. 

С 1992 г. – главный редактор журнала «Известия НАН РА. Физика», полно-
стью переводимого с русского языка на английский и издаваемого издательством 
Шпрингер (Германия) под названием «Journal of Contemporary Physics». Тринадца-
тый год под его редакцией издается электронный журнал «Armenian Journal of 
Physics», в котором публикуются не только работы армянских авторов, но и резуль-
таты исследований физиков из более чем двадцати стран. Один из редакторов меж-
дународного журнала «Nanomedicine, Nanotechnology and Nanomaterials» и член 
редколлегий 6 журналов, издаваемых в России, Франции, Канаде, Сингапуре, и 2 
журналов в Армении. 

С 1965 г. работал в Институте радиофизики и электроники НАН Армении, в 
том числе 14 лет со дня основания в качестве заведующего лабораторией физики по-
лупроводниковых приборов. В декабре 1977 г. был приглашен на работу в ЕГУ на 
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должность зав. кафедрой «Физика полупроводников и диэлектриков» и научного ру-
ководителя НИЛ физики полупроводниковых материалов и приборов радиофизиче-
ского факультета. Позже кафедра была переименована в кафедру «Физика 
полупроводников и микроэлектроника», а на базе НИЛ был создан Научный центр 
полупроводниковых приборов и нанотехнологий. 

Круг научных интересов академика В. М. Арутюняна весьма широк. Его ра-
ботам свойственно сочетание фундаментальных исследований с приборными разра-
ботками. В центре внимания В. М. и его соавторов находятся тщательное изучение 
различных явлений, наблюдаемых на границах раздела полупроводников с электро-
литом, газом или жидким кристаллом, в различных полупроводниковых гетерострук-
турах, в том числе содержащих квантовые ямы, точки и т.д. Весомый вклад им с 
коллегами внесен в развитие таких исключительно важных для прикладной науки 
разделов как, фотоприемники инфракрасного, ультрафиолетового и микроволнового 
диапазонов спектра. Крупный вклад внесен В. М. в решение проблем по созданию 
химических сенсоров и преобразователей солнечной энергии в химическую или 
электрическую энергии. ЕГУ был ведущей организацией в СССР в рамках всесоюз-
ной научно-технической программы по преобразованию солнечной энергии по раз-
делу «Фотоэлектрохимическое преобразование солнечной энергии». В настоящее 
время продолжаются интенсивные исследования явлений в газовых сенсорах, эпи-
таксиальных тонких пленках и жидких кристаллах. 

Большое внимание уделяется академиком международному сотрудничеству. 
Им опубликованы около 100 статей и докладов совместно с учеными США, Фран-
ции, России, Швеции, Германии и Италии. Получено 6 совместных патентов. Выез-
жал в длительные научные командировки в США, Францию, Германию, Италию, 
Великобританию, Чехию и Румынию, многократно принимал участие в работе науч-
ных конференций (в том числе, с приглашенными докладами) во многих странах, 
являлся членом Оргкомитетов конференций в Чехии и Франции. На кафедре и в 
научном центре ЕГУ выполнены совместные проекты, в том числе в рамках более 
чем 20 зарубежных грантов. 

Предложены новые приборы, установки, технологии и методы измерений, 
многие из которых защищены 54 патентами и авторскими свидетельствами Армении 
и РФ, а также 1 патентом США и 2 патентами Франции. Эти разработки по своим 
параметрам, как правило, превышают характеристики зарубежных аналогов. Внед-
рение ряда разработок было осуществлено в Армении, Москве и Санкт-Петербурге. 
До развала СССР В. М. возглавлял созданную им в ПО «Позистор» совместную с 
ЕГУ отраслевую лабораторию, что способствовало внедрению многих результатов в 
производство и повышению процента выхода продукции. 

По всем вышеперечисленным направлениям академиком Арутюняном опуб-
ликованы 3 монографии, 12 книг, нескольких учебных пособий, главы в 10 совмест-
ных монографиях, опубликованных за рубежом, 30 обзорных статей, более 550 
статей и докладов в научных журналах и трудах международных конференций. Мно-
гие работы получили высокую оценку научной общественности и ведущих ученых 
мира, в том числе лауреатов Нобелевской премии Н. Н. Семенова и Ж. И. Алферова. 
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Международные наукометрические организации Google Scholar и Mendeley сооб-
щают об 3600 ссылках на его работы и 65 тысячах их прочтений за рубежом за по-
следние 25 лет. 

Наряду с интенсивной научной деятельностью всегда в центре внимания 
В. М. воспитание и подготовка кадров. В ЕГУ в разные годы им прочитаны лекции 
по физике полупроводников и полупроводниковых приборов, оптоэлектронике, по-
лупроводниковой СВЧ-электронике, микроэлектронике, сенсорам, нанотехноло-
гиям, преобразователям солнечной энергии. Им опубликованы учебные пособия на 
армянском и русском языках. 

Научная и научно-организационная деятельность В. М. Арутюняна во мно-
гом способствовала подготовке в Армении высококвалифицированных кадров. На 
кафедре и в центре, возглавляемых В. М., царит творческая обстановка. Им лично 
подготовлены 6 докторов наук и более 30 кандидатов наук. Он был членом первой в 
Армении Высшей аттестационной комиссии. Только в Армении В. М. Арутюняном 
с сотрудниками организовано 6 всесоюзных, 12 международных конференций и ряд 
различных выездных секций научных советов. Научные работы возглавляемого им 
коллектива дважды удостоены Премий Президента РА. Среди его учеников и кол-
лег – иностранный член НАН РА и 7 лауреатов Премии Президента РА. 

За успехи в науке и подготовке кадров академику В. М. Арутюняну присуж-
дена правительственная награда – медаль А. Ширакаци. Его деятельность в 2009 г. 
отмечена благодарностью Премьер-министра РА. Награжден золотыми медалями 
Мин. науки и высшего образования Армении, Международной ассоциации водород-
ной энергетики за 2019 г., медалью Российской академии наук и Московского госу-
дарственного университета памяти Эммануэля 2019 г., золотой медалью 2009 г. для 
Армении (США), медалью «ArmTech’09» (США), золотыми медалями Инженерной 
Академии наук, Ереванского и Одесского университетов и др. 

Для становления здорового творческого коллектива, научной школы, форми-
рования международных связей, наряду с высоким научным уровнем и актуально-
стью проводимых работ, большое значение имеют характеризующие его как 
личность качества. Это, прежде всего, глубокие знания, интеллигентность, интуиция, 
трудолюбие, сильно развитое чувство ответственности, целеустремленность, неисся-
каемая энергия в работе, принципиальность, сочетающаяся с отзывчивостью и доб-
рожелательностью, коммуникабельностью в общении с людьми на всех уровнях. 

Поздравляя Владимира Михайловича Арутюняна с 80-летним юбилеем, же-
лаем ему крепкого здоровья, счастья и благополучия в личной жизни, успехов в ра-
боте и во всех начинаниях на благо развития науки и высшего образования в 
Армении! 

 
Президент НАН Армении Р.М. Мартиросян 
Академик-секретарь Отделения физики и астрофизики НАН Р.Б. Костанян 
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