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Opisana nova metodika rozrahunk�v spektr�v fundamental~nogo poglinann� ta dihroÝzmu

kristal�qnih d�elektrik�v na p�dstav� eksperimental~no vim�r�nih v�dpov�dnih dispers�� po-

kaznik�v zalomlenn� ta dvozalomlenn� v oblast� prozorost�. Dosl�d�eno osoblivost� spek-

tr�v fundamental~nogo dihroÝzmu (elektronnogo ta fononnogo) kristal�v z �nvers�� znaka

dvozalomlenn� v c�� oblast�. Viznaqeno tipovu dl� takih kristal�v znakozm�nn�st~ spektra

fundamental~nogo elektronnogo dihroÝzmu ta pozv'�zanu z ne� zm�nu harakteru an�zotrop�Ý

parametr�v valentnih elektron�v z� zm�no� Ýhn~oÝ harakternoÝ energ�Ý.
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I. VSTUP

Spektral~n� vim�r�vann� poglinann� (v�dbivan-

n�) sv�tla kristalami u vakuumn�� ul~traf�oletov��

(VUF) oblast� spektra pov'�zan� z nizko� ser�oz-

nih tehn�qnih trudnow�v (nema doskonalih pol�ri-

zator�v, mo�live zabrudnenn� poverhn� zrazk�v pa-

rami vakuumnih masel, destrukc�� de�kih krista-

log�dratnih ta �nxih mater�al�v u vakuum�, osoblivo

pri visokih temperaturah). Tomu potr�bno xukati

al~ternativn� xl�hi dosl�d�enn� optiqnih para-

metr�v reqovini u VUF oblast� spektra.

Dispers�� pokaznika zalomlenn� v oblast� prozo-

rost� d�elektrika (bliz~ka �nfraqervona (�Q), vi-

dima ta bliz~ka ul~traf�oletova (UF) oblast�)for-

mut~s� spektrami komb�novanoÝ gustini elektron-

nih ta fononnih stan�v u sum��nih oblast�h funda-

mental~nogo poglinann� (�Q, UF ta VUF) [1].

Mo�na spod�vatis� na take: eksperimental~no vi-

m�r�na dispers�� pokaznika zalomlenn� n(!) ta kon-

kretn� anal�tiqn� sp�vv�dnoxenn� m�� pokaznikom za-

lomlenn� v oblast� prozorost� mater�alu ta �ogo per-

vinnimi, fundamental~nimi harakteristikami (na-

priklad, spektrom fundamental~nogo poglinann�

k(w

0

)), dadut~ zmogu viznaqiti ostann�. Suttvim

p�dtverd�enn�m takogo p�dhodu  te, wo pokazniki

zalomlenn� mater�al�v viznaqa�t~s� v eksperiment�

z veliko� toqn�st�. Pohibka viznaqenn� pokaznik�v

zalomlenn� ne pereviwu veliqini �n

�

=

10

�4

, a v

okremih vipadkah mo�e dos�gati 5�10

�6

.

U prac�h [2{4] zaproponovano metodiku rozra-

hunku nabli�enih spektr�v pokaznik�v fundamen-

tal~nogo poglinann� ta dihroÝzmu na p�dstav� eks-

perimental~no vim�r�nih dispers�� pokaznik�v za-

lomlenn� ta dvozalomlenn� kristal�qnih d�elek-

trik�v.Mi detal~no opixemo metodiku rozrahunk�v �

navedemo nov� rezul~tati dosl�d�en~ dl� kristal�q-

nih d�elektrik�v z toqko� �nvers�Ý dvozalomlenn�.

II. METODIKA DOSL�D�EN^

Sp�vv�dnoxenn� Kramersa{Kron��a dl� komponent

kompleksnogo pokaznika zalomlenn� n̂ = n + ik

[1] mo�na zapisati, opuska�qi simvol �nte�rala v

sens� golovnogo znaqenn�, u vigl�d� �nte�ral~nogo

r�vn�nn� (�R)

2

�

1

Z

0

!

0

k(!

0

)d!

0

!

0

2

� !

2

= n(!)� 1; (2.1)

de ! ta !

0

| energ�Ý foton�v v�dpov�dno v oblast�

prozorost� ta v oblast�h fundamental~nogo pogli-

nann�. Dispers�� n(!) zadana v oblast� prozorost�

d�elektrika !

1

< ! < !

2

, a nev�domi� spektr po-

kaznika poglinann� k(!

0

) | v oblast�h !

0

< !

1

(zbu-

d�enn� atomnih kolivan~ v �Q oblast�) ta !

0

> !

2

(zbud�enn� elektron�v v UF ta VUF oblast�). Dl�

d�elektrik�v vikonu�t~s� sp�vv�dnoxenn� !

1

< 0:4

eV, !

2

> 3 eV. Sp�vv�dnoxenn� (2.1)  qastkovim vi-

padkom �R Fredgol~ma 1-go rodu [5],

b

Z

a

R(x; s)y(s)ds = f(x); c � x � d; (2.2)

dl� �kogo oblast� [a; b] ta [c; d] ne perekriva�t~s�,

[a; b] 6= [c; d]. Tut R(x; s) | �dro, a y(s) | xukani�

rozv'�zok �R.

Zapixemo �R (2.1) u takomu vigl�d�

2

�

!

3

Z

0

!

0

k(!

0

)d!

0

!

0

2

� !

2

+

2

�

1

Z

!

3

!

0

k(!

0

)d!

0

!

0

2

� !

2

(2.3)

= n(!)� 1 = I

03

+ I

31

:
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P�d qas rozrahunk�v energ�� !

3

prir�vn�vali do

50 eV. C� energ�� foton�v povn�st� perekriva

optiqn� perehodi valentnih elektron�v u na�ni�qu

zonu prov�dnost�, �k� v osnovnomu formu�t~ disper-

s�� pokaznika zalomlenn� v oblast� prozorost� prak-

tiqno us�h d�elektrik�v. V oblast� !

0

> !

3

pokaznik

poglinann� k(!

0

) aproksimuvali stepenevo� zale�-

n�st�

k(!) = k(!

3

)

�

!

3

!

0

�

p

(2.4)

z pokaznikom stepen� p = 7=2 [6]. Vrahovu�qi,

wo dl� �nte�rala I

31

vikonut~s� sp�vv�dnoxenn�

!

2

<< !

0

2

, �ogo mo�na obqisliti anal�tiqno z ura-

huvann�m virazu (2.4) dl� k(!

0

):

I

31

�

2

�

1

Z

!

3

!k(!)d!

!

2

=

2k(!

3

)

�p

: (2.5)

P�sl� c~ogo zadaqa zvodit~s� do rozv'�zuvann� ta-

kogo �R:

2

�

!

3

Z

0

!

0

k(!

0

)d!

0

!

0

2

� !

2

= n(!)� 1�

2k(!

3

)

�p

(2.6)

= n

0

(!)� 1:

Osk�l~ki dl� d�elektrika pokaznik poglinann� v

oblast� prozorost� [!

1

; !

2

] dor�vn� nul�, to �nte�ral

I

03

rozbivat~s� na dva:

2

�

!

1

Z

0

!

0

k(!

0

)d!

0

!

2

� !

2

+

2

�

!

3

Z

!

2

!

0

k(!

0

)d!

0

!

0

2

� !

2

(2.7)

= n

0

(!)� 1:

Perxi� robit~ vnesok u dispers�� n(!) v�d kolivnoÝ

(fononnoÝ) p�dsistemi d�elektrika, a drugi� | v�d

�ogo elektronnoÝ p�dsistemi. U sp�vv�dnoxenn� (2.7)

energ�Ý !

1

ta !

2

oznaqa�t~ v�dpov�dno verhn� me�u

kolivnogo ta ni�n� me�u elektronnogo fundamen-

tal~nih spektr�v poglinann�. Vnesok elektronnih

zbud�en~ u dispers�� n(!) znaqno pereviwu v�d-

pov�dni� vnesok v�d fononnoÝ qastini fundamental~-

nogo spektra, osk�l~ki xirina elektronnogo spektra

(20{40 eV) na dva por�dki pereviwu xirinu fonon-

nogo (0{0.4 eV), a znaqenn� por�vn�vanih pokaznik�v

poglinann�| odnogo por�dku. Tomu dl� adekvatnogo

(eksperimental~na toqn�st~ viznaqenn� pokaznika

zalomlenn� �n = 10

�4

) opisu dispers�Ý n(!) sp�vv�d-

noxenn�m (2.7) oblast~ �nte�ruvann� [!

2

, !

3

] neob-

h�dno rozbiti na dostatn~o veliku k�l~k�st~ N

e

d�l�-

nok (u naxomu vipadku N

e

= 37) z r�znimi znaqen-

n�mi pokaznika poglinann� k(!

0

j

); j = 2; : : : ; N

e

+1,

a zale�n�st~ k(!

0

) v oblast� [0, !

1

] zam�niti odnim

znaqenn�m k(0:5!

1

), �ke v�dpov�da odnomu efektiv-

nomu oscil�toru !

1e

= 0:5!

1

= 0:2 eV. Obme�enn�

N

e

znaqenn�m N

e

= 37 u naxomu vipadku zabez-

pequ take rozbitt� spektra poglinann� k(!

0

), pri

�komu mo�live v�dtvorenn� harakternoÝ dl� oblast�

20{40 eV strukturi z v�dstann� m�� ekstremumami

�!

0

� 1 eV.

Ot�e, �nte�ral~ne r�vn�nn� (2.7) zapisuvali u vi-

gl�d� N = N

e

+ 1 = 38 l�n��nih r�vn�n~ z N nev�do-

mimi k(!

0

j

); j = 1; 2; : : : ; N ,

N

X

j=1

R(!

0

j

; !

i

)k(!

0

j

)r(!

0

j

) = n

0

(!

i

)� 1; (2.8)

i; j = 1; 2; : : :N;

de r(!

0

j

) | normu�q� koef�c�nti, znaqenn� �kih za-

le�it~ t�l~ki v�d viboru mere�� qastot !

0

j

. Sistemu

r�vn�n~ (2.8) rozv'�zuvali metodom na�menxih kva-

drat�v, u �komu vibirali taki� na�b�l~xi� ran� ha-

rakteristiqnoÝ matric�, wob m�n�m�zuvati evkl�dovu

normu

kkk =

s

X

j

k

2

j

� oder�ati dodatn� znaqenn� rozv'�zku k(!

0

j

) [7]. U

prav�� qastin� r�vn�n~ (2.6){(2.8)  nev�doma veli-

qina k(!

3

), tomu r�vn�nn� (2.7) rozv'�zuvali z zasto-

suvann�m metodu posl�dovnih nabli�en~ [2].

Sp�vv�dnoxenn� (2.5) da zmogu legko oc�niti

vnesok optiqnogo poglinann� u visokoenergetiqn��

oblast� spektra !

3

> 50 eV u dispers�� pokaznika

zalomlenn� d�elektrika n(!) v oblast� prozorost�.

�kwo zam�st~ k(!

3

) p�dstaviti v ce sp�vv�dnoxenn�

tipove znaqenn� k(!

3

) = 0:2, to ce� vnesok �n =

I

31

� 0:036, wo stanovit~ priblizno 2.5% v�d tipo-

vogo znaqenn� pokaznika zalomlenn� (n � 1:5) do-

sl�d�uvanih kristal�qnih d�elektrik�v. Odnak na-

gadamo, wo navedena oc�nka pravil~na lixe u vi-

padku stepenevogo zmenxenn� pokaznika poglinann�

v oblast� !

3

> 50 eV z pokaznikom stepen� p = 7=2

(2.5). �kwo dl� �kogos~ pevnogo mater�alu pokaz-

nik poglinann� k(!

0

) spadatime pov�l~n�xe z� zb�l~-

xenn�m energ�Ý fotona !

0

abo v c�� oblast� (!

0

>

!

3

> 50 eV) budut~ na�vn� �ntensivn� ta xirok�

smugi poglinann�, to zgadani� viwe vnesok �n u dis-

pers�� pokaznika zalomlenn� n(!) mo�e stati b�l~-

xim, n�� 2.5%, odnak ne nabagato.Nevelike znaqenn�

c~ogo vnesku po�sn�t~s� na�perxe veliko� r�zni-

ce� (!

0

2

� !

2

), �ka stoÝt~ v znamenniku virazu (2.7).

Z �nxogo boku, neobh�dno zaznaqiti, wo dl� ob-

qislenn� real~nih znaqen~ pokaznika poglinann�

k(!

0

) d�elektrika v oblast� [!

2

, !

3

] vrahuvann� po-

glinann� v oblast� !

0

> !

3

ma suttve znaqenn�. Do-

sl�d�enn� sv�dqat~, wo u vipadku I

31

= 0 znaqenn�

k(!

0

) v oblast� !

0

< !

3

pereviwu�t~ v�dpov�dn� zna-

qenn� u vipadku I

31

6= 0 u 1.5{2.0 razi. Ot�e, dl�

111
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oder�ann� real~nih znaqen~ pokaznika fundamen-

tal~nogo poglinann� v oblast� zbud�enn� valentnih

elektron�v !

0

< 50 eV za c�� metodiko� neobh�dno

vrahovuvati fundamental~ne poglinann� u visokoe-

nergetiqn�� oblast� spektra !

0

> 50 eV zg�dno z [6].

Eksperimental~ni� spektr (dispers��) pokaznika

zalomlenn� n(!) dosl�d�uvanogo mater�alu vikori-

stovuvali dl� obqislenn� spektra poglinann� k(!

0

)

xl�hom rozv'�zuvann� �R (2.7). Oder�ani� spektr

k(!

0

) vikoristovuvali dl� povtornogo obqislenn�

v�dpov�dnoÝ dispers�Ý n

c

(!) (za c�� � formulo�) ta

nev'�zki �n(!) = n(!) � n

c

(!) poqatkovoÝ ta rozra-

hovanoÝ n

c

(!) veliqin. C� nev'�zka  nasl�dkom, zo-

krema, pohibki (�10

�4

) eksperimental~nogo vim�r�-

vann� dispers�Ý n(!). Z meto� �l�strac�Ý ostann~ogo

zauva�enn� na ris. 1 pokazani� spec�al~no p�d�bra-

ni� vipadok, �ki� buva v slabko an�zotropnomu kri-

stal� LiKSO

4

. Z c~ogo prikladu baqimo, wo roz-

rahovana dispers�� r�znic� pokaznik�v zalomlenn�

(n

z

� n

x

)

c

dobre opisu dispers�� eksperimental~-

noÝ r�znic� (n

z

� n

x

), na �k�� �vno vidno statistiqn�

v�dhilenn� za rahunok pohibki vim�r�van~.

Ris. 1. Dispers�Ý r�znic� pokaznik�v zalomlenn� kri-

stala LiKSO

4

dl� dvoh pol�rizac�� sv�tla v oblast� pro-

zorost�: 1 { eksperimental~na (n

z

� n

x

); 2 { obqislena

(n

z

� n

x

)

c

za formulo� (2.3).

Z ris. 1, zokrema, zrozum�lo, wo vh�dn� dan� wodo

dispers�Ý pokaznika zalomlenn� n(!) neobh�dno go-

tuvati �komoga retel~n�xe, wob pozbutis� velikih

statistiqnih v�dhilen~ v�d gladkoÝ krivoÝ. Tomu po-

tr�bno vibrati tak� koordinati x = f

1

(!) ta y =

f

2

(n), wob oder�ana kriva y = y(x) mala m�n�m�l~nu

kriviznu. Vrahovu�qi harakter funkc�onal~noÝ za-

le�nost� n = f(!) u sp�vv�dnoxenn� Kramersa{

Kron��a (2.1), mo�na stverd�uvati doc�l~n�st~ opi-

suvann� zale�nost� n(!) v koordinatah !

2

�(n�1)

�1

.

Spravd�, �kwo pripustiti, wo u fundamental~n��

oblast� spektra na�vni� t�l~ki odin oscil�tor z

energ�� !

0

, tod� �nte�ruvann� u formul� (2.1) ne

bude, � dispers�� pokaznika zalomlenn� n(!) matime

vigl�d pr�moÝ l�n�Ý v koordinatah !

2

� (n � 1)

�1

(xtrihova l�n�� na ris. 2).

Ris. 2. Kriva dispers�Ý pokaznika zalomlenn� n

x

(!)

kristala b�ftalatu kal�� (C

6

H

4

) COOHCOOK: 1 { v�d-

nosno pr�moÝ l�n�Ý, 2 { v koordinatah !

2

� (n� 1)

�1

.

Zastosovane nami podann� dispers�Ý pokaznika za-

lomlenn� v koordinatah !

2

� (n � 1)

�1

da zmogu

oc�niti tako� korektn�st~ eksperimental~nih da-

nih n(!) dl� konkretnogo d�elektrika. Dosl�d�enn�

pokazali, wo korektn� dispers��n� zale�nost� n(!)

d�elektrik�v u koordinatah !

2

� (n � 1)

�1

ma�t~

tipovi� vigl�d (ris. 2), dl� �kogo perxa poh�dna

d(n � 1)

�1

=d!

2

zb�l~xut~s� za absol�tno� veli-

qino� z nabli�enn�m do smugi fundamental~nogo

poglinann�. �kwo, napriklad, absol�tna veliqina

poh�dnoÝ d(n � 1)

�1

=d!

2

zmenxut~s� z� zb�l~xenn�m

!

2

v oblast�, bliz~k�� do kra� fundamental~nogo

elektronnogo poglinann�, to ce sv�dqit~ pro na�v-

n�st~ pevnoÝ oblast� nereal~nih, v�d'mnih znaqen~

u spektr� fundamental~nogo poglinann� �  p�dsta-

vo� dl� kritiqnoÝ oc�nki dostov�rnost� poqatkovih

danih n(!). Za vigl�dom dispers�Ý pokaznika zalo-

mlenn� n(!) u koordinatah !�n va�ko zrobiti vis-

novok pro ÝÝ korektn�st~ qi nekorektn�st~.

Zaproponovani� metod oder�ann� spektra funda-

mental~nogo poglinann� perev�r�li za dopomogo�

takogo viprobuvann�.Spoqatku v�domi� spektr k

i

(!

0

)

(kriva 1 na ris. 3) g�potetiqnogo mater�alu v oblast�

!

0

> 5:0 eV vikoristali dl� obqislenn� dispers�Ý

n(!) v oblast� 0.4{5.0 eV za formulo� (2.1) z mak-

simal~no mo�livo� dl� zadanogo komp'�tera toq-

n�st� do 15-Ý znaquwoÝ cifri p�sl� komi. Pot�m xl�-

hom rozv'�zuvann� togo � �R (1) obqisleni� v�dpov�d-

ni� spektr poglinann� k(!

0

) (kriva 2 na ris. 3).

�k vidno z ris. 3, u c~omu vipadku nav�t~ por�v-

n�no vuz~k� spektral~n� smugi dobre v�dtvor��t~s�,
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�kwo voni rozm�wen� dostatn~o bliz~ko do niz~koe-

nergetiqnogo kra� oblast� fundamental~nogo pogli-

nann�. Ot�e, pokazana principova korektn�st~ viko-

ristanogo v robot� metodu rozrahunku.

Ris. 3. Spektri fundamental~nogo poglinann� g�pote-

tiqnogo mater�alu: 1 { testovi� (vh�dni�); 2 { obqisleni�

z �nte�ral~nogo r�vn�nn� (2.3).

�R Kramersa{Kron�ga (2.1) mo�na zapisati okremo

dl� dvoh vzamno perpendikul�rnih i- ta j-napr�m-

k�v pol�rizac�Ý sv�tla v an�zotropnomu seredoviw�,

�kim  pereva�na b�l~x�st~ kristal�qnih d�elek-

trik�v (kristali seredn�h ta niz~kih singon��). V�d-

n�vxi poqlenno v�dpov�dn� �R, oder�imo nove �R, �ke

zv'�zu dispers�� dvozalomlenn� kristala n

i

(!) �

n

j

(!) = �n

ij

(!) = �n

l

(!) z �ogo fundamental~nim

dihroÝzmom k

i

(!

0

)� k

j

(!

0

) = �k

ij

(!

0

) = �k

l

(!

0

):

2

�

1

Z

0

!

0

�k

l

(!

0

)d!

0

!

0

2

� !

2

= �n

l

(!): (2.9)

�ndeksi i; j ta l nabuva�t~ znaqenn� i; j; l = 1; 2; 3, �k�

v�dpov�da�t~ kristalof�ziqnim napr�mkam x; y ta z.

Znahod�enn� spektr�v fundamental~nogo dihroÝzmu

kristal�qnih d�elektrik�v stanovit~ osoblivi� �n-

teres, osk�l~ki Ýhn pr�me vim�r�vann� pozv'�zane

z dodatkovimi eksperimental~nimi trudnowami |

oder�ann�m pol�rizovanogo viprom�n�vann� v UF

ta VUF oblast�h spektra !

0

> 5 eV. Zva�a�qi ta-

ko� na obme�enu toqn�st~ vim�r�van~ spektr�v dzer-

kal~nogo v�dbitt� R(!

0

) u VUF oblast� (�R�5%),

�k�  qi ne dinim d�erelom �nformac�Ý pro fun-

damental~ne poglinann� k(!

0

), mo�na stverd�uvati,

wo dl� dosl�d�enn� slabkoan�zotropnih kristal�v

zaproponovani� metod rozrahunku dihroÝzmu �k(!

0

)

na osnov� dispers�Ý dvozalomlenn� �n(!)  prak-

tiqno dino dostupnim. Rozroblena nami metodika

rozrahunku spektr�v fundamental~nogo dihroÝzmu

�k(!

0

) kristal�qnih d�elektrik�v za Ýhn�mi disper-

s��mi dvozalomlenn� �n(!) v oblast� prozorost� da

zmogu dosl�diti, zokrema, osoblivi� klas kristal�v,

�k� ma�t~ toqku �nvers�Ý znaka dvozalomlenn� (�ZD)

�n(!) = 0, tobto toqku peretinu krivih dispers��

pokaznik�v zalomlenn� n

i

(!).

III. Z�STAVLENN� TEORETIQNIH

ROZRAHUNK�V OPTIQNIH SPEKTR�V Z

EKSPERIMENTAL^NO ODER�ANIMI

�viwe �ZD proste�ut~s� v bagat~oh optiqno od-

nov�snih ta dvov�snih kristalah, z odnov�snih kri-

stal�v, zokrema, u takih: CdS, CdSe, ZnO, AgJ, GeSe,

MgF

2

, Al

2

O

3

, AgGaS

2

, CuGaS

2

, CdGa

2

S

4

, CdSiP

2

,

CdGaP

2

[8{10]. Sered dvov�snih kristal�v �viwe �ZD

tako� trapl�t~s� qasto (kristali grupi se�neto-

voÝ sol� KNaC

4

H

4

O

8

�4H

2

O, b�ftalatu kal�� (C

6

H

4

)

COOHCOOK, K

2

SO

4

, LiKSO

4

, (NH

4

)

2

BeF

4

, ta �n.)

[11]. C�kavo, wo �viwe �ZD vinika nav�t~ u kub�qnih

kristalah pri Ýh odnov�sn�� deformac�Ý, �ka prizvo-

dit~ do zni�enn� simetr�Ý: GaAs, ZnTe, Ge, GaSb,

KCl, KBr, KJ [12, 13]. V us�h perel�qenih viwe vipad-

kah visnovki pro na�vn�st~ toqki �ZD robili na p�d-

stav� spektr�v pokaznik�v zalomlenn� n(!) abo dvo-

zalomlenn� �n(!), �k� vim�r�vali metodami prizmi

abo �nterferenc��no-pol�rizac��nim [14] z absol�t-

no� toqn�st� 10

�4

{10

�5

.

Ot�e, �viwe �ZD dosl�d�uvali dl� bagat~oh kri-

stal�v d�elektrik�v ta nap�vprov�dnik�v, odnak ma��e

ne vivqeni� zv'�zok m�� na�vn�st� �ZD v oblast�

prozorost� ta osoblivost�mi optiqnih spektr�v fun-

damental~nogo poglinann�. Ce pov'�zane na�perxe

z� znaqnimi eksperimental~nimi trudnowami do-

sl�d�enn� an�zotrop�Ý spektr�v fundamental~nogo

poglinann� kristal�v. Z �nxogo boku, teoretiqn� ro-

zrahunki elektronnoÝ energetiqnoÝ strukturi kri-

stal�v na r�vn� oder�ann� nad��nih optiqnih spek-

tr�v fundamental~nogo dihroÝzmu �k(!

0

), �k� b po-

�snili na�vn� dispers�Ý dvozalomlenn� �n(!), s~o-

godn� we ne vikonan�. Ce po�sn�t~s� trudnowami

vikonann� perxoprincipnih (ab-initio) rozrahunk�v

z �komoga menxo� k�l~k�st� nabli�en~, zokrema, v

bagatoelektronn�� zadaq�. Dl� obgruntuvann� �ZD,

�k zviqa�no, obme�u�t~s� konstatac�� togo, wo

ce �viwe pov'�zane z potu�nimi pol�rizovanimi

l�n��mi na kra� fundamental~nogo poglinann� [15].

Za dopomogo� rozroblenogo nami metodu na osnov�

dispers�� dvozalomlenn� �n(!) mo�na rozrahuvati

spektri fundamental~nogo dihroÝzmu �k(!

0

) � oder-

�ati �nformac�� dl� k�l~k�snogo obgruntuvann�

�viwa �ZD v kristalah. C� spektri mo�ut~ buti

korisnimi, �kwo vikoristovuvati Ýh razom z per-

xoprincipnimi rozrahunkami ta pr�mimi ekspe-

rimental~nimi vim�r�vann�mi spektr�v fundamen-

tal~nogo dihroÝzmu.

V�dom� r�zn� vipadki spektral~nih zale�noste�

dvozalomlenn� �n(!), u t�m qisl� z na�vn�st�

toqki �ZD. Anal�z sp�vv�dnoxenn� (2.9) sv�dqit~,
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wo us� zale�nost� �n(!) mo�na po�sniti dvoma

�k�sno r�znimi spektrami fundamental~nogo di-

hroÝzmu �k(!

0

): bez zm�ni znaka fundamental~nogo

dihroÝzmu ta z �ogo zm�no� odin abo dek�l~ka raz�v

u dosl�d�uvan�� oblast� elektronnoÝ qastini spek-

tra [!

2

; !

3

] (u poznaqenn�h formuli (2.7)). Z c~ogo

pogl�du na�vn�st~ toqki �ZD  qastkovim vipadkom

ostann~ogo var�anta zale�nost� �k(!

0

), koli vneski

v �n(!) v�d oblaste� z dodatnimi ta v�d'mnimi zna-

qenn�mi dihroÝzmu �k kompensu�t~s� dl� energ�Ý !

i

,

�ka we nale�it~ oblast� prozorost� [!

1

; !

2

].

Koristu�qis~ sp�vv�dnoxenn�m (2.9), mo�na vi-

znaqiti de�k� korisn� dl� podal~xogo anal�zu harak-

teristiki zv'�zku �n(!) ta �k(!

0

). Prodiferenc��-

vavxi l�vu � pravu qastini �R (2.9) po !, oder�imo:

2!

2

�

1

Z

!

2

!

0

�k(!

0

)d!

0

(!

0

2

� !

2

)

=

d(�n(!))

d!

: (3.1)

(U c~omu vipadku vrahovana t�l~ki smuga funda-

mental~nogo elektronnogo poglinann�). Z� sp�vv�d-

noxenn� (3.1) vipliva, wo, po-perxe, absol�tne

znaqenn� poh�dnoÝ �n

0

(!) monotonno zb�l~xut~s� z�

zb�l~xenn�m ! (tobto z nabli�enn�m do kra� fun-

damental~nogo poglinann� !

2

) �, po-druge, absol�tne

znaqenn� c�Ý poh�dnoÝ proporc��ne, zokrema, do ab-

sol�tnogo znaqenn� fundamental~nogo dihroÝzmu

j�k(!

0

)j : Nasl�dkom perxogo zauva�enn�  te, wo za

rahunok t�l~ki fundamental~nogo elektronnogo di-

hroÝzmu mo�liva t�l~ki odna toqka �ZD v oblast�

prozorost� kristala.

�kwo proanal�zuvati sp�vv�dnoxenn� (2.9) ta ana-

log�qne do (3.1), beruqi do uvagi t�l~ki fononnu p�d-

sistemu kristala (!

0

< !

1

� 0:4 eV < !), to mo�na

perekonatis� u monotonnomu zmenxenn� absol�tnogo

znaqenn� poh�dnoÝ dvozalomlenn��n

0

(!) z� zb�l~xen-

n�m !. Ot�e, za rahunok t�l~ki dihroÝzmu fononnoÝ

p�dsistemi te� mo�liva t�l~ki odna toqka �ZD.

U real~nomu vipadku dispers�� dvozalomlenn�

�n(!) formu�t~ odnoqasno elektronn� � fononn� os-

cil�tori. P�d qas nakladann� zale�noste� �n

e

(!)

ta �n

f

(!) v�d ko�noÝ z cih dvoh p�dsistem kri-

stala, formut~s� same taka zale�n�st~ �n(!), �ku

sposter�gali v eksperiment�. Z urahuvann�m zazna-

qenoÝ viwe monotonnost� absol�tnih znaqen~ poh�d-

nih �n

0

e

(!) � �n

0

f

(!) ta dvoh r�znih mo�livih znak�v

(\+" abo \{") okremo dl� ko�noÝ z veliqin �n

e

(!)

ta �n

f

(!), oqevidnim  te, wo v oblast� prozorost�

kristal�qnogo d�elektrika mo�e buti na�b�l~xe dv�

toqki �ZD.

Proanal�zuvavxi sp�vv�dnoxenn� (2.9) wodo po�vi

odn�Ý toqki �ZD (napriklad, za rahunok t�l~ki elek-

tronnogo dihroÝzmu), oder�imo taku oqevidnu umovu:

�

!

0

i

Z

!

2

!

0

�k(!

0

)d!

0

!

0

2

� !

2

i

=

1

Z

!

0

i

!

0

�k(!

0

)d!

0

!

0

2

� !

2

i

; (3.2)

de toqka !

0

i

zadovol~n� umovu �k(!

0

i

) = 0, a

!

i

oznaqa toqku �ZD v oblast� prozorost� kri-

stala. Umovu po�vi toqki �ZD mo�na uzagal~niti

na vipadok, koli v oblast� fundamental~nogo pogli-

nann�  b�l~xe odn�Ý toqki �nvers�Ý znaka dihroÝzmu,

�k(!

0

i

(1)

) = �k(!

0

i

(2)

) = : : : = �k(!

0

i

(N)

) = 0. U c~omu

vipadku v l�v�� qastin� sp�vv�dnoxenn� (3.2) bude

suma �nte�ral�v z v�d'mnim dihroÝzmom, �k(!

0

) < 0,

a v prav�� | z dodatnim, �k(!

0

) > 0.

Dl� oc�nki vnesk�v u dispers�� dvozalomlenn�

�n(!) v�d elektronnih ta fononnih oscil�tor�v uva-

�atimemo, wo znaqenn� dvozalomlenn� �n(!) pro-

porc��ne do seredn~ogo pokaznika zalomlenn� �n(!),

a fundamental~nogo dihroÝzmu �k(!) | do sered-

n~ogo pokaznika poglinann�

�

k(!). Rozgl�nemo tak�

tipov� znaqenn� harakternih energ��: !

1

= 0.4 eV, !

i

= 2.2 eV (� = 563.6 nm), !

2

= 5 eV, !

3

= 25 eV. V�domo,

wo tipov� (seredn�) znaqenn� pokaznik�v poglinann�

d�elektrik�v v oblast� fononnogo poglinann� k

f

�

1 [16], a v oblast� elektronnogo poglinann� !

0

<

25 eV k

e

� 0.5 [1]. Koristu�qis~ sp�vv�dnoxenn�m

(2.7), oder�imo tak� oc�nki vnesk�v u pokaznik zalo-

mlenn�: n

f

(!) � 1 � �0:01, n

e

(!) � 1 � 0:5. Zv�dsi

baqimo, wo vnesok elektronnih zbud�en~ u pokaz-

nik zalomlenn� d�elektrika v oblast� prozorost� v

50 raz�v pereviwu v�dpov�dni� vnesok v�d fononnih

zbud�en~. Pripuska�qi, wo v�dnosn� znaqenn� di-

hroÝzmu fundamental~nogo poglinann� v elektron-

n�� ta fononn�� oblast�h odnogo por�dku , �k

e

=k

e

�

�k

f

=k

f

, ce� sami� visnovok mo�na zrobiti � wodo

Ýhn�h vnesk�v u dvozalomlenn� kristal�qnogo d�elek-

trika.

Zva�a�qi na ostann� qislov� oc�nki, mo�na stver-

d�uvati, wo na�vn�st~ v oblast� prozorost� d�elek-

trika odnoÝ toqki �ZD (osoblivo poblizu elektron-

nogo kra� fundamental~nogo poglinann�) pov'�zana

z v�dpov�dnimi osoblivost�mi t�l~ki elektronnogo

dihroÝzmu. Fononni� dihroÝzm u c~omu vipadku da-

vatime neznaqnu popravku do polo�enn� toqki �ZD.

Koli � v oblast� prozorost�  dv� toqki �ZD, to odna

z nih (ta, wo bli�qe do fononnoÝ oblast� pogli-

nann�) �snu lixe za rahunok osoblivogo sp�vv�dno-

xenn� m�� elektronnim ta fononnim dihroÝzmom.

Prikladom do opisanih viwe m�rkuvan~ wodo dvoh

toqok �ZD  dispers�Ý dvozalomlenn� kristal�v grupi

se�netovoÝ sol� (SS) [17{20]. U kristal� SS pri

k�mnatn�� temperatur� sposter�gat~s� toqka �nvers�Ý

znaka poh�dnoÝ dvozalomlenn� (�ZPD) [19]. Zavd�ki

ostann~omu z� zni�enn�m temperaturi kristala do

4.2 K v dovgohvil~ov�� qastin� spektra �n(!) (! <

1.5 eV) oq�kut~s� � druga toqka �ZD (ris. 4). Ha-

rakternimi osoblivost�mi spektra fundamental~-

nogo dihroÝzmu v c~omu vipadku , po-perxe, velik�

absol�tn� znaqenn� fononnogo dihroÝzmu �k

f

ta,

po-druge, protile�n� znaki elektronogo dihroÝzmu

�k

e

v oblast� b�l� niz~koenergetiqnogo kra� pogli-

nann� ta fononnogo dihroÝzmu �k

f

(ris. 5).
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Ris. 4. Dispers�Ý dvozalomlenn� �n = n

y

� n

z

kri-

stala SS v koordinatah !

2

��n: 1, 3 { pri temperatur�

294 K; 2, 4 { pri temperatur� 4.2 K; 1, 2 { eksperimen-

tal~n�; 3, 4 { obqislen� za formulo� (2.3).

Ris. 5. Spektri fundamental~nogo dihroÝzmu �k = k

y

{ k

z

kristala SS: 1 { pri temperatur� 294 K; 2 { pri

temperatur� 4.2 K.

Pod�bn� spektral~n� zale�nost� dvozalomlenn� z

toqko� �ZPD proste�u�t~s� dl� kristal�v ASS

(NH

4

NaC

4

H

4

O

6

�4H

2

O) ta DSS (KNaC

4

D

4

O

6

�4D

2

O),

odnak druga toqka �ZD ne dos�gat~s� v oblast� �

< 850 nm [17{20]. Vona, oqevidno, mo�e vi�vitis� v

oblast� � > 850 nm. Z anal�zu viniknenn� dvoh toqok

�ZD ta zgadanih eksperimental~nih rezul~tat�v [17{

20] vipliva, wo neobh�dno� umovo� spostere�enn�

dvoh toqok �ZD  na�vn�st~ toqki �ZPD.

Ris. 6. Dispers�� dvozalomlenn� �n = n

y

� n

x

kri-

stala BFK v koordinatah !

2

��n pri k�mnatn�� tempe-

ratur�.

Ris. 7. Spektr fundamental~nogo dihroÝzmu �k = k

y

{ k

x

kristala BFK pri k�mnatn�� temperatur�.

Na ris. 6 pokazano dispers�� dvozalomlenn� kri-

stal�v b�ftalatu kal�� BFK [21], a na ris. 7 | v�d-

pov�dni� rozrahovani� nami spektr fundamental~-

nogo dihroÝzmu. Sp�l~no� osobliv�st� spektr�v kri-

stal�v BFK ta SS (div. ris. 5, 7)  na�vn�st~ oblaste�

energ�� z dodatnimi ta v�d'mnimi znaqenn�mi elek-

tronnogo dihroÝzmu �k. Nezva�a�qi na te, wo dvo-

zalomlenn� �n(!) poblizu kra� fundamental~nogo

elektronnogo poglinann� v BFK pom�tno b�l~xe v�d
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analog�qnogo v SS, spektri fundamental~nogo elek-

tronnogo dihroÝzmu �k(!

0

) oboh kristal�v suttvo ne

v�dr�zn��t~s�. Ce po�sn�t~s�, zokrema, tim, wo ha-

rakteri fundamental~nogo fononnogo dihroÝzmu v

BFK ta SS protile�n� �k za znaqenn�m, tak � za

znakom (div. ris. 5, 7). Na v�dm�nu v�d SS, u BFK

sposter�ga�t~ odnakov� znaki fononnogo ta niz~koe-

nergetiqnogo elektronnogo dihroÝzmu.

Pod�bn�st~ krivih �k(!

0

) v ul~traf�oletov�� qa-

stin� spektra dl� r�znih kristal�v sv�dqit~, oqe-

vidno, pro v�dpov�dnu sp�l~nu osobliv�st~ komb�nova-

noÝ gustini elektronnih stan�v, pov'�zanu z prosto-

rovim rozpod�lom aktivnih valentnih elektron�v.

Optiqno aktivn� valentn� elektroni elementarnoÝ

kom�rki kristala mo�na rozd�liti za energ��mi Ýh-

n~ogo zbud�enn� (energ�Ý foton�v !

0

). Zavd�ki nakla-

dann� simetr�Ý lokal~nogo elektriqnogo pol� kri-

stal�qnogo otoqenn� na simetr�� elektronnih stan�v

pevnogo atoma Ýhn� faktiqna simetr�� zni�ut~s�

zg�dno z v�domim principom K�r� [22]. Vinika v�d-

pov�dna an�zotrop�� optiqnogo poglinann�, �ku for-

mal~no mo�na pov'�zuvati z an�zotrop�� gustini

elektronnih stan�v, tobto z an�zotrop�� gustini

energetiqno vid�lenoÝ grupi elektron�v. Pod�bno

do v�domogo pon�tt� �ndikatrisi pokaznik�v zalo-

mlenn� mo�na vvesti pon�tt� �ndikatrisi pokaz-

nik�v fundamental~nogo poglinann� ta �ndikatrisi

gustini v�dpov�dnih elektronnih stan�v. Priqomu

ostann� dv�  funkc��mi energ�Ý elektronnih zbu-

d�en~ !

0

, tobto elektronam z r�znimi energ��mi zbu-

d�enn� v�dpov�datimut~ �ndikatrisi (mo�livo el�-

psoÝdi), v zagal~nomu vipadku r�znoÝ vit�gnutost�.

Ot�e, reakc�� elektron�v u kristal� na optiqne

viprom�n�vann�, wo poxir�t~s� v napr�mku H

�

mo�na zobraziti u vigl�d� sukupnost� el�ps�v z�

sp�l~nim centrom ta napr�mkami ose� H

j

ta H

m

,

de i; j;m | �ndeksi, wo mo�ut~ nabuvati znaqenn�

1; 2; 3, � zadovol~n��t~ pravilo cikl�qnoÝ peresta-

novki [23].

Na ris. 8 pokazano dva tak� el�psi, �k� v�dpov�da-

�t~ napr�mku H

�

poxirenn� sv�tla ta dvom ener-

g��m !

0

1

� !

0

2

. Dov�ini p�vose� konkretnogo el�psa

proporc��n� do v�dpov�dnih (za pol�rizac�� sv�tla)

pokaznik�v fundamental~nogo poglinann� k

j

; k

m

, a

r�znic� �k

i

= k

j

{ k

m

| do znaqenn� dihroÝzmu

dl� v�dpov�dnoÝ energ�Ý fotona (!

0

1

abo !

0

2

). Dl� naoq-

nost� vibrano r�zn� masxtabn� mno�niki dl� r�znih

el�ps�v takim qinom, wob l�n�Ý el�ps�v ne peretina-

lis� � wob zovn�xn�� el�ps v�dpov�dav grup� zovn�xn�h,

na�b�l~x slabo zv'�zanih elektron�v, a vnutr�xn��

| elektronam z b�l~ximi energ��mi zv'�zku ta ener-

g��mi zbud�enn� !

0

. Vikoristavxi take u�vlenn�

an�zotrop�Ý fundamental~nogo poglinann� kristala

ta opisan� viwe spektri �n(!) ta �k(!

0

), mo�na

stverd�uvati take: us�m vipadkam na�vnost� toqki

�ZD vlastiva protile�na vit�gnut�st~ harakternih

el�ps�v (div. ris. 8), wo v�dpov�da protile�nim zna-

kam dihroÝzmu �k(!

0

) dl� dvoh harakternih energ��

foton�v. Tomu zauva�imo, wo v pereva�n�� b�l~xost�

kristal�v bez toqki �ZD na rozrahovanih za disper-

s��mi dvozalomlenn��n(!) spektrah fundamental~-

nogo dihroÝzmu �k(!

0

)  d�l�nki z r�znimi znakami

�k. Na naxu dumku, ce v�dobra�a pevnu zagal~nu

osobliv�st~ elektronnoÝ p�dsistemi an�zotropnogo se-

redoviwa.

Ris. 8. Priklad perer�z�v �ndikatris pokaznika fun-

damental~nogo poglinann� k kristala dl� dvoh energ��

fotona !

0

1

(1) ta !

0

2

(2) pri na�vnost� toqki �nvers�Ý znaka

dihroÝzmu �k = k

j

� k

m

v oblast� !

0

1

< !

0

< !

0

2

.

V�domo, wo odnov�sne mehan�qne napru�enn� zmen-

xu simetr�� kristal�v, zokrema kub�qnih. U ba-

gat~oh takih kristalah vinika�t~ nav�t~ toqki �ZD

[12, 13, 25]. Do takih kristal�v nale�it~, zokrema,

Ge, vpliv odnov�snih tisk�v na �ki� dosl�d�uvali

dosit~ �runtovno [24, 25]. Vi�vl�t~s�, wo energe-

tiqna struktura odnov�sno deformovanogo kristala

Ge harakterizut~s� perer�zami u vigl�d� el�ps�v

r�znoÝ vit�gnutost� na koordinatn�� plowin� q

x

� q

y

(q | hvil~ovi� vektor elektrona), �k� v�dpov�da�t~

r�znim k�netiqnim energ��m elektron�v [24]. Disper-

s�� �ndukovanogo mehan�qnim tiskom dvozalomlenn�

�n(!) kristala Ge tako� ma toqki �ZD [25] �, zg�dno

z naximi visnovkami, harakterni� spektr funda-

mental~nogo dihroÝzmu �k(!

0

) z dvoma oblast�mi

energ�� !

0

, wo v�dpov�da�t~ r�znim znakam �k.

Uzagal~n��qi opisan� fakti, mo�na zrobiti vis-

novok, wo v odnov�sno deformovanih �zotropnomu abo

an�zotropnomu seredoviwah znak an�zotrop�Ý optiq-

noÝ harakteristiki v oblast� fundamental~nogo po-

glinann�, pov'�zanoÝ z an�zotrop�� �ogo elektronnoÝ

energetiqnoÝ strukturi, zm�n�t~s� zale�no v�d ha-

rakternoÝ energ�Ý elektron�v (term�n \znak an�zotrop�Ý

optiqnoÝ harakteristiki" ma zm�st, analog�qni� do

v�domogo v kristalooptic� term�na \znak an�zotrop�Ý

odnov�snoÝ optiqnoÝ �ndikatrisi"). Zg�dno z naximi

danimi, vnasl�dok monotonnoÝ zm�ni energ�Ý zv'�zku

elektron�v znaqenn� � znak an�zotrop�Ý gustini va-

lentnih stan�v, v�d �kih, zokrema, zale�at~ v�d-

pov�dn� znaqenn� � znak fundamental~nogo dihroÝzmu,

zm�n��t~s� per�odiqno. Na naxu dumku, c� vla-

stiv�st~  nasl�dkom, z odnogo boku, principu Ne�-
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mana wodo v�dpov�dnost� simetr�� elektronnogo roz-

pod�lu ta zovn�xn~oÝ simetr�Ý (simetr�Ý formi) kri-

stala, a z �nxogo| d�Ý principu m�n�mal~nost� ener-

g�Ý elektronnoÝ sistemi kristala. U c~omu vipadku

zgadana viwe per�odiqn�st~ znaqenn� � znaka an�zo-

trop�Ý elektronnih harakteristik real�zut~s�, mo-

�livo, qerez kulon�vs~ku vzamod�� grup elektron�v

z r�znimi energ��mi zv'�zku.
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CALCULATION OF OPTICAL SPECTRA IN THE FUNDAMENTAL

ABSORPTION RANGE FOR CRYSTALS WITH THE INVERSION OF

BIREFRINGENCE SIGN

B. Andriyevsky, M. Romanyuk

Ivan Franko Lviv State University, Chair of Experimental Physics

8 Kyrylo and Mefodij Str., Lviv UA{290005, Ukraine

A new method for the fundamental absorption spectra calculation of crystalline dielectrics on the basis of

experimentally measured refractive index dispersion in the range of transparency has been presented. Peculiarities

of fundamental dichroism spectra (electron and phonon) of crystals possesing the inversion of birefringence sign

in the region of transparency have been studied. Characteristic inversion of the fundamental dichroism sign and

the respective change of valence electron parameters anisotropy durring the change of the characteristic electron

energy have been investigated.
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