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УДК 535.373.2

РАСЧЕТ ОДНОРОДНОГО УШИРЕНИЯ БЕСФОНОННЫХ ЛИНИЙ 
В ПРИМЕСНЫХ СПЕКТРАХ АМОРФНЫХ ВЕЩЕСТВ

Е. П. Никонова, В. Н. Соловьев

Криворожский государственный педагогический институт

Проведен расчет температурной зависимости однородно уширенных бесфононных 
линий в примесных центрах аморфных структур. Низкотемпературная зависимость 
полуширины линии у(Т) определяется явлением спектральной диффузии. При вь 
ких температурах доминирует римановское рассеяние на избыточных квазило 
возбуждениях.

1. Введение
Построение теории формы однородной поло­

сы примесных центров в аморфных материалах 
далеко от завершения. Это связано в первую оче­
редь с неизученностью в этих средах спектра низ­
кочастотных колебательных возбуждений. Хоро­
шо известно, что для аморфных систем характер­
но наличие так называемых двухуровневых сис­
тем (ДУС). Последние возникают в силу геомет­
рического беспорядка в расположении атоме 
Ввиду этого существуют атомы или группы атд 
мов, которые могут находиться в двух устойчивых 
положениях равновесия, разделенных барьер 
При низких температурах этот барьер преодоле­
вается путем квантовомеханического туннелиро­
вания. Два самых низких уровня энергии в таком 
потенциале и образуют ДУС (рис. 1).

Предполагается, что г ілоті^^ь^У С  постоян­
на и при низких энергиях Щк < 1К (к — постоян­
ная Больцмана, в дальнейшем к = 1) превышает 
плотность состояний фононов. С ростом энергии 
Е > (1— 10)К существенный вклад в плотность со­
стояний дают^изкочЯСтотные квазилокальные 
возбуждения (КВ), реализующиеся в одноямных 
потенциалах, Влияние ДУС и КВ на некоторые тер- 
модинамичес^ё и кинетические свойства аморф­
ных сред описано в [1]. Очевидно, что из-за взаи­
модействия с примесными центрами указанные 
возбуждения играют существенную роль в одно- 

эм уширении примесных бесфононных ли- 
Разные энергетические зависимости плотно- 

ДУС и КВ должны определять и различные 
температурные зависимости полуширины у(Т’) бес­
фононных линий.

В настоящее время экспериментально уста­
новлено что в большинстве материалов в обла­
сти температур 0,01 < Т < 20К у(Т) ж Т' \  а при 
20 < Т < 400К у(7) ж Г 2 [11-

Имеющиеся теоретические модели интерпрети­
руют зависимость Т' } путем постулирования сла­

ЕЛУ,отн.ед.

Рис. 1. Расположение первых четырех уровней в двухъям- 
ном потенциале при д = -0.08 , 1 = 0.01, г — конфигура­
ционная координата

бой энергетической зависимости плотности ДУС: 
п(Е) ж £®, где б = 0,3 [1]. Однако, это противоре­
чит модели ДУС, где n(E) = const [2]. Природа 
квадратичной зависимости у(7') при высоких тем­
пературах остается не ясной.

В настоящей работе в приближении модели 
мягких атомных потенциалов (МАП) рассчитана 
плотность колебательных возбуждений в широком 
температурном интервале от сверхнизких темпе­
ратур до температур порядка температуры Дебая. 
Показано, что найденная плотность состояний 
позволяет удовлетворительно описать как низко­
температурную, так и высокотемпературную за­
висимости у{Т).

2. Расчет плотности состояний 
низкоэнергетических квазилокальных 
возбуждений в модели МАП

Модель мягких атомных потенциалов, пред-
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ложенная В. Г. Карповым, сводится к утвержде­
нию, что квазилокальные низкочастотные моды в 
аморфных материалах описываются гамильтониа­
ном ангармонического осциллятора

*2 d2

n(E/W), отн.ед. 
104

Я  = — + V(x). О)
2М  dx2

Потенциал V(x) имеет вид одномодового раз­
ложения

V(x) = e0[ti (х/a)2 + t(x/ay  + ((х/а)4)]. (2)

В (1)—(2) М — эффективная масса осциллято­
ра; а, е0 — характерные атомный размер и энер­
гия; ц, t — случайные величины, пропорциональ­
ные соответственно второй и третьей производ­
ным в точке экстремума [2].

При т|, / 0 модель МАП приводит к ДУС с
расстоянием между наинизшими уровнями Е  »  W 
и высотой межъямного барьера Vb = ЖМ^/ц^)2. 
Величины Ж, r\L — характерные параметры моде­
ли. Жравно расстоянию между вторым и третьим 
уровнями энергии в двухъямном потенциале (см. 
рис. 1), a r\L — определяет масштаб безразмерной 
величины ц. Случай Е  3> Ж отвечает квазилокаль- 
ным возбуждениям в одноямных потенциалах.

Численное решение уравнения Шредингера 
проводилось для ангармонического осциллятора 
(1). Были определены положения 20 квантовых 
уравнений в потенциале (2) для 104 точек на пло­
скости т|, / с учетом функций распределения этих 
величин [2]. Нарис. 2 приведена плотность состоя­
ний для возбуждений в энергетическом интерв 
соответствующем температурам 0,01 < Т < 400

Важной для дальнейшего обсуждения 
ся энергетическая зависимость плотное 
п(Е) ос £°’\  Рост плотности состояний К 
ционален Е* и, начиная с некоторых, 
нельзя считать независимыми. Наша расчетная 
схема не учитывает такого взаимодЩствия. Пос­
леднее можно учесть, напрймеС в рамках метода 
когерентного потенциала.

На рис. 3 представлена найденная методом ко­
герентного потенциала плотность состояний. Для 
сравнения приведень* экспериментальные данные 
для некоторых аморфйых веществ. Видно удов­
летворительнее согласие расчетных и опытных 
данных.

3. Темперратурное уширение

ізкотемпературная зависимость у (Г) есте- 
нно следует из энергетической зависимости

Рис. 2. Плотность состояний низкоэнергетических воз­
бужденных состояний. Цифры указывают наклон пря­
мых, т. е. показатель степени в выражении п(Е) ос Е 5

обратно пропорционально\убу расстояния до 
примеси. В свою очередь энергия ДУС также ме­
няется при деформации. Усреднение по энергиям 
ДУС и их расстояниям до примеси позволяет по­
лучить

у(Т)ссТ'+ \ (3)

затель степени в энергетической зависи- 
этности ДУС (5 = 0,3). 

эласти высоких температур рассмотренное 
оль-дипольное взаимодействие не обеспечива- 

■ наблюдаемой экспериментально квадратичной 
зависимости. Отмечена возможность учета рима­
новского (двухфононного) рассеяния, а также из­
быточной (по сравнению с дебаевской) плотности 
колебательных состояний (см. рис. 3).

Согласно [9] рамановский вклад дается интег­
ралом

Y ^ - C j f c K v t f l / v 2 exp(v /r) -dv, (4)

бесфононных линии

Низкоз 
ННО CJ

плотности ДУС. Предполагается, что в этой обла­
сти температур зависимость у(Г) определяется яв­
лением спектральной диффузии. Суть его в том, 
что система ДУС, окружающая примесь, поглощая 
и испуская фононы, создает флуктурирующее во 
времени поле упругих напряжений, спадающее

о [ехр(у/Г)-1]2
здесь С — константа.

График зависимости у (Г) согласно (4) с плот­
ностью состояний g(y), полученной методом коге­
рентного потенциала, приведен на рис. 4.

4. Выводы

Проведенные расчеты свидетельствуют о том, 
что наблюдаемая температурная зависимость по­
луширины бесфононных линий в примесных цент­
рах определяется спектром низкочастотных коле­
бательных возбуждений в аморфных структурах. 
В области низких температур взаимодействие дву­
хуровневых систем с примесью приводит к яв­
лению спектральной диффузии. Слабая энергети­
ческая зависимость плотности ДУС п(Е) ос £* обес­
печивает наблюдаемую зависимость у(Т) х  Г 1*®.
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Рис. 3. Низкоэнергетаческие спектры стекол в масштабе, 
нормированном на частоту максимума vraaxo — a-Si02, 
х — a-Ge, • — расчет методом когерентного потенциала

При повышении температуры основными воз­
буждениями становятся квазилокальные гармони­
ческие осцилляторы с быстро растущей энергией 
плотности возбуждений, значительно превышаю­
щей дебаевскую. Рамановское рассеяние на этих 
возбуждениях и определяет температурную зави­
симость у(Г).

Т.отн.ед.

Рис. 4. Результирующая температурная зависимость у(7
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