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ЗАГАЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА РОБОТИ 


Актуальність теми 


Вивчення коливальних характеристик різних типів поверхневих хвиль в кристалах необхідне для опису поверхневих явищ у твердих тілах і для вдосконалення пристроїв, в яких використовуються поверхневі хвилі, а також для розширення областей їх технічного застосування. Найбільш широке застосування на практиці отримали хвилі релеєвського типу, що мають компоненту вектора зміщення, перпендикулярну до поверхні кристалу. Ця остання обставина робить хвилі релеєвського типу зручними для вивчення експериментальними методами, бурхливий розвиток яких відбувається протягом останніх десятиліть. Особливий інтерес в наш час виник до вивчення резонансної взаємодії хвиль з плоским дефектом у кристалі. Прикладами плоских дефектів в кристалах можуть бути двійникові межі, міжфазні межі, двовимірні дефекти упаковки та інші. Використання багатошарових кристалічних систем в електроніці та акустоелектроніці, яке часом грунтується на резонансних властивостях таких систем, вимагає аналізу особливостей спектру коливань, які виникають за рахунок двовимірних меж, що розділяють монокристалічні шари. Особливості розповсюдження різних типів локалізованих хвиль поблизу плоских дефектів та взаємодія об'ємних хвиль з поверхнею повинні враховуватися в ультразвуковій дефектоскопії, системах обробки сигналів, експериментальних методах вивчення властивостей твердих тіл і поверхневих явищ. Все  перелічене вище робить актуальним розвиток досліджень спектральних характеристик різних типів хвиль у кристалах з плоскими дефектами.


Зв'язок роботи з науковими програмами, планами, темами  


Робота виконана у Фізико-технічному інституті низьких температур ім.Б.І.Вєркіна НАН України у відділу квантових властивостей та нелінійних явищ у макроскопічних системах у межах тематичного плану досліджень за темою “Безладдя у кріокристалах”, № держ. реєстр. 0196U0002950, а також за проектами “Струм”, № 4.2/88 та “Двійник”, № 2.3/624 програм ДКНТ України (фонд фундаментальних досліджень).


Мета та основні задачі дослідження 


Метою дисертаційної роботи було теоретичне дослідження впливу зовнішньої поверхні та плоских дефектів на спектри різних типів фононів у кристалах. Вивчення проводилось методами динаміки кристалічної гратки на основі порівняно простих моделей кристалів з плоскими дефектами. Предметом розгляду були хвилі релеєвського типу, зміщення в яких має нормальну до площини дефекту компоненту, так як вони добре спостерігаються в експериментах і отримали широке застосування в технічних пристроях. Основну увагу необхідно приділити особливостям коливань з частотами в суцільному спектрі, таким як псевдолокалізовані коливання (квазіповерхневі фонони) та хвилі трансформації, тому що раніше не було розглянуто таки коливання у векторних дискретних моделях. Псевдолокальними називають стаціонарні коливання, у яких одна компонента локалізована поблизу плоского дефекту, а друга - не локалізована. Під трансформацією розуміють процес, при якому на поверхню кристалу падає хвиля однієї поляризації (наприклад, поперечна), а відбивається - іншої (наприклад, повздовжня).


Для досягнення поставленої мети в даній дисертаційній роботі було необхідно розв'язати такі задачі: 


1)	на прикладі простої моделі гексагонального 2D кристалу вивчити спектри поверхневих та квазіповерхневих фононів, а також вплив напиленого на поверхню кристалу моношару ізотопічних домішок на спектри частот локальних коливань; 


2)	у дискретній моделі дослідити процеси трансформації фононів при відбитті від поверхні кристалу;


3)	вивчити особливості резонансної взаємодії фононів з плоским дефектом в частотному діапазоні, де існують псевдолокалізовані моди коливань.


Наукова новизна одержаних результатів 


Вперше на базі динаміки кристалічної гратки в напівобмеженому гексагональному кристалі вивчено особливості суцільного спектру об'ємних коливань, що пов'язані з трансформацією акустичних хвиль. Розраховано дисперсійні криві (залежності частот від хвильового вектора) для хвиль трансформації. Застосування методів динаміки кристалічної гратки дозволило вивчити нові особливості коливань, які не можуть бути отримано за допомогою рівнянь теорії пружності. В результаті вдалось виявити нові цікаві риси спектру коливань в короткохвильовій області, які пов'язані з продовженням дисперсійних кривих поверхневих хвиль  в суцільному спектрі у вигляді ліній частот хвиль трансформації. 


Вперше було вивчено проблему існування квазіповерхневих фононів (псевдолокалізованих коливань) в дискретній моделі та визначено область, у межах якої лежить неперервний спектр псевдолокальних станів, тобто коливань, повздовжна компонента яких локалізована коло дефекту, а поперечна має вигляд стоячої хвилі в об'ємі кристалу. Існування псевдолокальних коливань типове для багатокомпонентних полів і тому ці результати роботи можуть бути розповсюдженими на випадки інших фізичних багатокомпонентних полів. 


Встановлено, що при частотах, які характерні для псевдолокальних станів, виникають явища резонансного розсіяння фононів плоским дефектом в кристалі. Резонансне розсіяння стає можливим за рахунок взаємодії фононів однієї з гілок об'ємних коливань із локалізованими коло дефекту коливаннями іншої гілки суцільного спектру. Частота фонона, що розсіюється, співпадає з частотою псевдолокального коливання. Таке резонансне розсіяння акустичних хвиль було теоретично передбачено зовсім недавно, і його аналіз в дискретній моделі кристалу був вперше проведений дисертантом. Одним з цікавих результатів, одержаних в роботі, є доказ можливості повного відбиття або повного проходження фононів при певних частотах крізь плоский дефект. Закони дисперсії таких фононів для довільних значень хвильового числа в межах зони Бриллюена розраховано вперше, а також досліджено вплив характеристик дефекту на поведінку резонансних частот. 


Наукова новизна одержаних в дисертаційній роботі результатів визначається такими положеннями:


1.  В рамках моделі двовимірного гексагонального кристалу з взаємодією найближчих сусідів вивчені поверхневі хвилі релеєвського типу при наявності домішкових атомів на поверхні кристалу. 


2.  Вперше в дискретній векторній моделі вивчено псевдолокалізовані коливання. Знайдено неперервний спектр частот квазіповерхневих фононів та визначено межі їх існування.


3.  Виявлено систему особливих ліній в спектрі об'ємних коливань, котра пов'язана з різного роду трансформаціями фононів при відбитті від поверхні кристалу. Криві трансформації розраховані в широкому інтервалі довжин хвиль в моделі, що розглядається.


4.  Вивчено явища резонансного відбиття і проходження фононів крізь плоский дефект в ГЦК кристалі. Вперше розраховані спектри таких резонансно взаємодіючих з дефектом хвиль в області псевдолокальних коливань як низькочастотного, так і високочастотного типів. 


Практичне значення результатів дисертації


В даній роботі проведено аналіз особливостей спектрів локальних коливань, які суттєво впливають на термодинамічні характеристики твердих тіл при низьких температурах. Розраховані частотні залежності резонансної взаємодії хвиль з плоским дефектом можуть бути використані при дослідженні процесів розсіяння різних видів зовнішнього випромінювання в кристалах з дефектами або в багатошарових кристалах, а також для подальшого вдосконалення методів неруйнуючого контролю та створення нових акустоелектронних приладів. 


Особистий внесок дисертанта


Дисертант приймав активну та безпосередню участь на всіх етапах виконання цього дослідження: розробці підходів та методів вирішення поставлених задач, математичному моделюванні та проведенні числових розрахунків, обробці отриманих результатів, а також написанні наукових статей та підготовці доповідей на конференціях. Особисто здобувачем було проведено розрахунки спектрів поверхневих та квазіповерхневих фононів, а також локалізованих коло плоского дефекту коливань.


Апробація результатів дисертації


Основні наукові результати були апробовані на Міжнародних конференціях: III конференція “Фізичні явища у твердих тілах”, Харків, 1997; 7-а конференція країн СНД “Радиационная повреждаемость и работоспособность конструкционных материалов” в межах семінару “Нелинейные и поверхностные волны”, Бєлгород, 1997; III EUROMECH Solid Mechanics Conference (IV:W9), Stockholm, Sweden, 1997; 9-th International Conference on Phonons Scattering in Condensed Matter (DE2, PosC22), Lancaster, UK, 1998, а також обговорювались на наукових семінарах відділу квантових властивостей та нелінійних явищ у макроскопічних системах Фізико-технічного інституту низьких температур ім.Б.І.Вєркіна НАН України. 
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Структура та обсяг дисертації


Дисертаційна робота складається з вступу, трьох розділів, висновків, списку використаних джерел ( зі 101-го найменування) та двох додатків. Зміст роботи викладено на 123 сторінках та 26 малюнках.


ОСНОВНИЙ ЗМІСТ РОБОТИ 


У вступі обгрунтовано вибір теми дисертаційної роботи та її актуальність. Особливу увагу приділено тому факту, що вибрані за предмет дослідження хвилі релеєвської поляризації знайшли широке застосування в техніці і можуть добре вивчатися експериментальними методами, а також використовуватися для отримання інформації в області фізики поверхневих явищ. Сформульовано мету і задачі досліджень, проведених в даній роботі, наукову новизну одержаних результатів та їх практичне значення. 


У першому розділі наведено короткий опис основних типів поверхневих хвиль у твердих тілах та їх властивостей. Зроблено літературний обзор існуючих теоретичних та експериментальних результатів. Особливий акцент зроблено на релеєвських хвилях, локалізованих поблизу поверхні [1,2] та плоского дефекту в кристалах [3,4]. Проаналізовано вплив анізотропії на основі робіт [5,6,7] та дискретності кристалічної гратки на характеристики поверхневих хвиль [8,9,10].


Останнім часом особливий інтерес виник до псевдолокалізованих станів (квазіповерхневих резонансних фононів) [11,12], частоти коливань w яких знаходяться в діапазоні , де ct  и cl - фазові швидкості поперечних та повздовжніх звукових хвиль відповідно, k - хвильове число. Такий резонансний квазіповерхневий фонон складається з падаючої та відбитої об'ємних хвиль, а також локалізованої поблизу поверхні моди. Теоретичний аспект досліджень процесів розсіяння плоским дефектом цікавий тим, що їх аналіз зводиться до одновимірних динамічних задач, що дозволяє легко помічати деякі особливості розсіяння за резонансних умов. У деяких випадках є можливість одержати аналітичні результати. В роботах [13,14,15] було описано резонансне відбиття поперечних пружних хвиль від тонкого пасивного (такого, що не має внутрішніх коливальних мод) плоского дефекту за умови, що фазові швидкості  падаючих хвиль лежать в інтервалі �embed Equation.3 Object1 ���, (в області існування квазіповерхневих фононів). 


Велику увагу в останньому пункті першого розділу приділено можливостям застосування поверхневих хвиль в сучасних технологіях і сформульовано основні властивості поверхневих хвиль, які є найбільш важливими для використання їх з практичною метою.


У попередних дослідженнях нерозглянутими залишились питання про властивості локалізованих коло плоского дефекту коливань релеєвського типу та резонансні особливості процесів розсіяння двокомпонентних фононів дефектом, а також процеси трансформації хвиль при відбитті від поверхні кристалу у векторних дискретних моделях. Наступні розділи роботи містять результати проведених дисертантом  досліджень таких типів хвиль в кристалах з плоскими дефектами.   


Другий розділ присвячено вивченню особливостей спектрів поверхневих фононів в кристалі. Розглянуто просту модель ізотропної гексагональної гратки [8] з центральною взаємодією найближчих сусідів, що характеризується параметром a. Гексагональну гратку вибрано тому, що через кожен її вузол перпендикулярно базисній площині проходить вісь симетрії шостого порядку. Це означає, що характеристики довгохвильових коливань такої дискретної гексагональної гратки будуть еквівалентні відповідним характеристикам коливань ізотропного середовища, що підтверджено розрахунками. Суцільний спектр коливань гексагонального кристалу (зашриховані області на мал. 1-3) складається з двох гілок, які будемо називати поперечною (t) та повздовжною (l). 


Показано, що в довгохвильовому наближенні ak<<1 (характерна довжина хвилі пружних коливань набагато більша за міжатомну відстань a) дисперсійне рівняння приводиться до відомого рівняння релеєвських хвиль [16]


�embed Equation.3 Object1 ���                                            (1)


де  (m=l,t) - затухання хвилі. Рішення рівняння (1), що відповідає швидкості релеєвської хвилі є (для довільних значень хвильового числа це дисперсійна лінія S1 на мал.1), а швидкості поперечних та повздовжніх об'ємних хвиль в цій моделі будуть відповідно . Встановлено, що в області суцільного спектру w>wl рівняння (1) має рішення, якщо вибрати �embed Equation.3 Object1 ���, де �embed Equation.3 Object1 ��� (m=l,t). Тоді рішення рівняння (1) будуть �embed Equation.3 Object1 ���, �embed Equation.3 Object1 ���, що відповідають швидкостям хвиль трансформації зі зміщенням виду , де


�embed Equation.3 Object1 ���                            (2)


Реалізується процес, при якому на поверхню кристалу падає поперечна хвиля, а відбивається повздовжня. 


Частотні залежності хвиль трансформації та поверхневих хвиль розраховані для довільних значень хвильового числа в межах границі першої зони Бриллюена  (мал. 1). Встановлено, що крива частот хвилі трансформації В1, довгохвильова фазова швидкість якої с1, приходить в точку щілини суцільного спектру, в якій перехрещуються верхня границя t-  та нижня границя l- гілок об'ємних коливань, і звідки починається дисперсійна крива щілинної поверхневої хвилі S2.


Лінія частот хвилі трансформації B2, в довгохвильовому наближенні швидкість якої с2 , переходить починаючи з  при k=2p/3  в область l-гілки суцільного спектру (лінія В3 на мал. 1), де перерізи ізочастотних поверхонь площиною kOkz є неопуклими, і кожному хвильовому числу k відповідають дві пари поперечних хвильових чисел . В цій області суцільного спектру здійснюється процес трансформації, при якому на поверхню падає повздовжна хвиля з одним хвильовим числом , а відбивається з іншим :


�embed Equation.3 Object1 ���.                             (3)


Розглянуто стаціонарні псевдолокалізовані стани (квазіповерхневі фонони), з частотами в суцільному спектрі, що представляють собою суперпозицію падаючої та відбитої об'ємних t-хвиль і локалізовану біля поверхні l-моду. Вектор зміщення такої хвилі має вигляд:


�embed Equation.3 Object1 ���.                                 (4)


Знайдено неперервний спектр частот псевдолокальних коливань, що характеризується фазою хвилі j, яка визначається як Rt =exp(2ij). 


Обговорюється також проблема обчислення вкладу поверхні в спектральну густину довгохвильових псевдолокалізованих коливань. Метод знаходження густини псевдолокальних станів викладено більш детально в Додатку А на прикладі моделі шаруватого середовища, що містять два плоских дефекти розташовані на відстані набагато більшій за товщину дефектних шарів.


В роботі досліджено вплив адсорбованого на поверхню кристалу моношару домішкових атомів, які мають масу М, відмінну від маси атомів внутрішніх шарів m, на спектри поверхневих коливань. Урахування такого поверхневого дефектного шару приводить до появи при M<m високочастотних поверхневих хвиль (лінія SO1 на мал. 2), закони дисперсії яких лежать вище суцільного спектру, а при M<m/2 до появи другої локальної моди з частотами в цій області (лінія SO2 на мал. 2), яка існує при k>k*. В точці k* лінія SO2 приходить до верхної границі суцільного спектру та продовжуєтся при k<k* у вигляду лінії частот хвилі трансформації. Нижче суцільного спектру об'ємних коливань існують коливання релеєвського типу при M>m/2 (лінія SR на мал. 3), і також виникає друга локалізована низькочастотна хвиля при M>3m/2 (лінія ST на мал. 3). Частину подібних результатів було отримано в [17], де розглядалась модель квадратної гратки. Дисперсійна лінія  ST приходить до нижньої границі суцільного спектру та продовжується далі лінією частот хвилі трансформації. Наявність важкого домішкового шару на поверхні приводить до слабкої дисперсії швидкості релеєвської хвилі. 


Третій розділ присвячений дослідженню взаємодії фононів з плоским дефектом в ГЦК кристалі з центральною взаємодією найближчих сусідів. Якщо вибрати високосиметричний напрямок розповсюдження хвилі в площині дефекту, яка співпадає з кристалографічною площиною (001), то стає можливим окремий опис динаміки зсувної хвилі горизонтальної поляризації  [10] і динаміки вертикально поляризованої хвилі релеєвського типу . В роботі досліджуються коливання релеєвської поляризації. Суцільний спектр таких коливань кристалу (зашриховані області на мал. 4-6, ) складається з двох гілок, які будемо називати поперечною (t-) та  повздовжньою (l-). Пропонується така модель плоского дефекту: взаємодія атомів між двома сусідніми площинами характеризується b, відмінною від силової константи a в решті гратки. Отримано спектри локалізованих коло дефекту хвиль двох видів, які відрізняються фазою коливань граничних атомних шарів: симетричні з  та антисиметричні з  (лінії частот симетричних коливань позначени літерами “S”, антисиметричних - “А” на мал. 4-6). У випадку ослаблення взаємодії між дефектними шарами у порівнянні з взаємодією решти атомів кристалу (b<a) частоти локалізованих коливань обох видів симетрії лежать нижче суцільного спектру. У випадку посилення дефектного зв'язку (b>a) знайдено частоти локалізованих коливань, що лежать вище суцільного спектру.  Такі коливання не можуть існувати в довгохвильовій області спектру і не можуть бути отримані з рівнянь теорії пружності. В щілині спектру об'ємних коливань отримані частоти локалізованих симетричних та антисиметричних хвиль у випадках як ослаблення, так і посилення взаємодії між граничними атомними шарами.


Отримано дисперсійне співвідношення, що визначає частоти псевдолокалізованих біля плоского дефекту коливань, та знайдено границі області їх існування.


 В рамках моделі, що розглядається в цьому розділі проаналізовано задачу розсіяння плоским дефектом фононів вертикальної поляризації. У  хвилі з частотою на різних ділянках об'ємного спектру локалізованою може бути або l - , або t -гілка. Будемо умовно позначати індексом "a" величини, що відносяться до об'ємної гілки, а індексом "b" - до локалізованої. При частотах  b=l, a=t, а при  b=t, a=l. Компоненти вектора зміщень таких фононів має вигляд:


�                                         (5)


де амплітуди падаючої, відбитої, пройшовшої та локалізованих хвиль відповідно , , , , ;   (m=а,b) - власні вектори об'ємних рівнянь руху;  - дійсне, а  kb  - комплексне власні числа об'ємних рівнянь в областях існування псевдолокалізованих коливань. Методами динаміки гратки розраховано частоти резонансного проходження (за умови |T |2 =1) та відбиття (за умови |R |2 =1) хвилі. У випадку послаблення дефектного зв'язку резонансні частоти повного відбиття  (лінія 1 на мал. 4) лежать в нижній частині псевдолокального спектру. У випадку відсутності дефекту (b=a) лінія частот повного відбиття співпадає з нижньою межею l-гілки. Аналогічні висновки у довгохвильовому наближенні було зроблено в [13,14,16] з рівнянь теорії пружності. Детально розглянуто вільну поверхню як випадок повного розриву зв'язку між граничними атомними шарами (b=0). Розраховано закони дисперсії хвиль, що відбиваються від вільної поверхні кристалу. Встановлено, що при відбитті хвилі можуть змінювати поляризацію, тобто здійснюються процеси трансформації, аналогічні описаним у другому розділі. У випадку посилення взаємодії між граничними площинами кристалу виникають нові резонансні коливання з частотами, що лежать в межах l-гілки, вище об'ємної t-моди (лінії 2-4 на мал. 4). 


Резонансні частоти проходження крізь плоский дефект у випадку послаблення дефектного зв'язку (лінія T1на мал. 5) лежать в короткохвильовій області над нижньою границею l-гілки від точки перехрещування гілок суцільного спектру до деякого значення хвильового числа k*, починаючи з якого криві частот проходження переходять в дисперсійні криві щілинних локалізованих коливань симетричного типу (лінія S1 на мал. 5). У випадку посилення взаємодії між граничними шарами виникають дві гілки частот повного проходження при одному і тому же значенні параметра дефекту. Одна гілка частот проходження (лінія Т на мал. 6) існує в суцільному спектрі (в високочастотній області псевдолокальних станів) до деякого значення хвильового числа k*, починаючи з якого виходить із спектру об'ємних коливань у вигляді локальних частот симетричних високочастотних мод (лінія S на мал. 6) при тому ж b. Резонансне проходження може здійснюватися в цій області спектру тільки при значеннях параметра дефекту в інтервалі. Друга гілка частот проходження (лінія Т2 на мал. 5) знаходиться в нижній області існування псевдолокалізованих станів. З ростом параметра b такі лінії попадають в щілину суцільного спектру, де продовжуються дисперсійними кривими щілинних локальних симетричних коливань (лінія S2 на мал. 5) при тому ж значенні b. 


Існування резонансних частот проходження або відбиття фононів від дефекту пов'язано з особливостями суцільного спектру об'ємних коливань. Резонансні явища можливі при наявності двох гілок суцільного спектру, і тільки у зазначених вище частотних діапазонах (областях існування псевдолокальних коливань). Резонанс здійснюється завдяки взаємодії коло дефекту об'ємних хвиль однієї гілки суцільного спектру з локалізованою модою, що відщепилася від другої гілки. Резонансні особливості процесу розсіяння можна трактувати як несиметричні відносно площини дефекту власні коливання. Повному відбиттю, наприклад, можна співставити несиметричне рішення, яке являє собою існуючу тільки в одному з напівпросторів стоячу хвилю однієї з об'ємних гілок, та локалізовані з обох боків від дефекту коливання другої гілки. Частоти і хвильові вектори таких станів знаходяться в областях існування квазилокалізованих коливальних станів. Резонанс здійснюється за    тієї умови, коли частота налітаючого фонона співпадає з частотою псевдолокального коливання.


У висновках наведено основні результати, отримані в дисертаційній роботі: 


1. В напівобмеженому гексагональному кристалі на базі динаміки кристалічної гратки вивчено поверхневі хвилі при наявності на поверхні кристалу моношару ізотоп-атомів. Показано, що крім поверхневих хвиль, в кристалі виникають виділені лінії частот в суцільному спектрі об'ємних коливань. Це частоти хвиль трансформації, які розсіюються поверхнею кристалу. Встановлено, що дисперсійні криві поверхневих хвиль продовжуються в суцільному спектрі у вигляді ліній частот хвиль трансформації.


2. Розглянуто в дискретній моделі проблему існування квазіповерхневих фононів (псевдолокалізованих коливань), вектор зміщення в яких має нормальну до поверхні кристалу компоненту. Визначено область в спектрі об'ємних коливань, у межах якої лежить неперервний спектр псевдолокальних станів, що параметризується фазою квазіповерхневої хвилі. 


3. Сформульовано мікроскопічні граничні умови на плоскому дефекті в глибині кристалу та доведено, що в довгохвильовому наближенні вони перетворюються на граничні умови теорії пружності. 


4. В рамках моделі ГЦК кристалу з взаємодією найближчих сусідів виявлено резонансні особливості процесу розсіяння; доведено можливість повного відбиття та проходження фононів через плоский дефект при певних частотах в діапазоні спектру псевдолокальних станів. Розраховано закони дисперсії таких фононів в межах зони Бриллюена та досліджено вплив характеристик дефекту на поведінку резонансних частот. 


5. Отримано спектри локалізованих та псевдолокалізованих біля плоского дефекту власних коливань. Проаналізовано умови локалізації низькочастотних хвиль релеєвського типу, щілинних та високочастотних локалізованих хвиль в залежності від параметрів дефекту. Встановлено, що дисперсійні криві частот локалізованих коливань продовжуються в середині суцільного спектру лініями резонансних частот фононів, що повністю проходять крізь дефект.
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Савотченко Сергій Євгенович. Особливості фононних спектрів та резонансних властивостей кристалів з плоскими дефектами. – Рукопис. Дисертація на здолбуття ступеня кандидата фізико-математичних наук за спеціальностью 01.04.02 – теоретична фізика. - Фізико-технічний інститут низьких температур ім. Б.І. Вєркіна. 1998 р.  Харків,  Україна.


В дисертаційній роботі проведено теоретичний аналіз коливальних спектрів кристалів з плоскими дефектами методами динаміки кристалічної гратки. Вивчено вплив напиленого на поверхню кристалу моношару ізотоп-атомів на частотні залежності поверхневих фононів. Знайдено спектр частот псевдолокалізованих коливань та визначено область їх існування. Проаналізовано в дискретній моделі процеси трансформації фононів при відбитті від поверхні кристалу. Виявлено особливості резонансного розсіяння фононів плоским дефектом в ГЦК кристалі, частоти яких розташовані в області існування псевдолокальних коливань. Розраховано спектри таких хвиль за резонансних умов повного відбиття і проходження. 


Ключові слова: кристалічна гратка, фонони, локальні коливання, плоский дефект, поверхня, хвилі трансформації, резонансне розсіяння, псевдолокальні стани.





Савотченко Сергей Евгеньевич. Особенности фононных спектров и резонансных свойств кристаллов, содержащих плоские дефекты. - Рукопись. Диссертация на соискание ученой степени кандидата физико-математических наук по специальности 01.04.02 - теоретическая физика. - Физико-технический институт низких температур им. Б.И. Веркина, 1998, Харьков, Украина.


В диссертационной работе проведен теоретический анализ колебательных спектров кристаллов с плоскими дефектами методами динамики кристаллической решетки. В полуограниченном гексагональном кристалле рассчитаны спектры низкочастотных и щелевых поверхностных колебаний, частоты которых лежат вне сплошного спектра объемных колебаний. Установлено, что при наличии границы в кристалле возникают выделенные линии частот в сплошном спектре объемных колебаний. Это частоты, при которых делаются возможными процессы трансформации волн при отражении от поверхности кристалла. Рассчитаны спектры частот таких волн трансформации для произвольных значений волнового числа в пределах зоны Бриллюэна. Показано, что те дисперсионные кривые поверхностных волн, которые попадают в сплошной спектр, продолжаются в нем в виде выделенных линий частот волн трансформации.


Рассмотрена в дискретной модели проблема существования квазиповерхносных фононов (псевдолокализованных колебаний), вектор смещения в которых имеет нормальную к поверхности кристалла компоненту. Определена область в спектре объемных колебаний, в пределах которой лежит непрерывный спектр псевдолокальных состояний, характеризующийся фазой квазиповерхностной волны. 


Изучены поверхностные волны при наличии на поверхности кристалла монослоя изотопических примесных атомов. Показано, что масса примесных атомов поверхностного слоя, отличная от массы атомов внутренних слоев, существенно влияет на спектры поверхностных волн. Монослой тяжелых изотопов приводит к появлению двух видов поверхностных волн с частотами, лежащими ниже сплошного спектра при одной и той же массе примеси. В случае легкой примеси возникают существенно коротковолновые поверхностные колебания двух видов с частотами, лежащими выше сплошного спектра. Частоты вторых локализованных состояний образуются пороговым образом как под, так и над сплошным спектром объемных колебаний.


Сформулированы микроскопические граничные условия на случай плоского дефекта в глубине кристалла, из которых получены предельным переходом в длинноволновую область граничные условия теории упругости, формулировавшиеся ранее феноменологически. Показано, что длинноволновые дисперсионные соотношения поверхностных волн в модели гексагонального 2D кристалла совпадают с дисперсионными соотношениями волн аналогичного типа [12,18] в изотропном полупространстве, которое характеризуется фиксированными значениями упругих модулей.


В рамках модели ГЦК кристалла с взаимодействием ближайших соседей обнаружены резонансные особенности процесса рассеяния; показана возможность полного отражения и прохождения фононов через плоский дефект в плоскости (001) при определенных частотах в диапазоне спектра псевдолокальных состояний. Рассчитаны законы дисперсии таких волн в пределах зоны Бриллюэна и исследовано влияние характеристик дефекта на поведение резонансных частот. Показано, что резонанс возможен при наличии двух ветвей сплошного спектра, которые могут взаимодействовать вблизи дефекта в частотном диапазоне псевдолокальных колебаний.


Получены спектры локализованных и псевдолокализованных у плоского дефекта собственных колебаний рэлеевского типа, распространяющихся вдоль высокосимметричных кристаллографических направлений в ГЦК кристалле. Показано, что возникают симметричные и антисимметричные относительно плоскости дефекта колебания. Проанализированы условия локализации низкочастотных волн рэлеевского типа, щелевых и высокочастотных локализованных волн в зависимости от параметров дефекта. Установлено, что дисперсионные кривые частот локализованных колебаний продолжаются внутри сплошного спектра линиями резонансных частот полностью проходящих через дефект фононов.


Ключевые слова: кристаллическая решетка, фононы, локальные колебания, плоский дефект, поверхность, волны трансформации, резонансное рассеяние, псевдолокальные состояния.
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The vibrational spectra of a crystal with a planar defect are analized in the thesis within the framework of the lattice dynamics. The effect of a surface monolayer of impurity atoms on localized vibrations is investigated. The dispersion relationship of the quasi-surface phonons is derived. The region of existence of quasi-surface phonons is determined. The processes of transformation of phonons reflected from the crystal surface are investigated within the framework of discrete lattice model.  The resonance peculiarities of phonon scattering on the plane defect in fcc are obtained. The spectra of such phonons are calculated under resonance condition of total reflection and total transmission.


Key words: crystal lattice, phonons, localized vibrations, plane defect, surface, transformation waves, resonance scattering, pseudolocalized states. 


