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Проверка модели “бегущей аксиальной массы” на данных по

рассеянию мюонных нейтрино на ядрах в ближнем детекторе NOvA

И. Д. Какорин∗1), В. А. Наумов∗1), О. Б. Самойлов+∗1)

∗Объединенный институт ядерных исследований, 141980 Дубна, Россия

+Институт ядерных исследований РАН, 117312 Москва, Россия

Поступила в редакцию 17 апреля 2024 г.
После переработки 23 апреля 2024 г.

Принята к публикации 25 апреля 2024 г.

Феноменологическая модель с “бегущей аксиальной массой” (MArun) была ранее предложена для
расчета сечений квазиупругих взаимодействий нейтрино и антинейтрино с ядрами. Ее особенностью яв-
ляется простота имплементации в нейтринных генераторах, а значения всего лишь двух ее свободных
параметров были получены из глобального фита экспериментальных данных по полным и дифферен-
циальным сечениям квазиупругих взаимодействий (анти)нейтрино с различными ядерными мишенями.
В данной статье представлено сравнение полного и дифференциальных сечений рассеяния мюонных
нейтрино, измеренных в ближнем детекторе эксперимента NOvA с результатами симулирования, вы-
полненного с помощью монте-карловского генератора нейтринных событий GENIE v.3.4.0, в котором
предусмотрена возможность использования модели MArun как одной из опций.

DOI: 10.31857/S1234567824110016, EDN: ZHIGKW

Введение. Детальное экспериментальное и тео-
ретическое изучение сечений взаимодействия ней-
трино с ядрами в широкой кинематической области
необходимо для проверки Стандартной Модели (СМ)
и инспирированной ею феноменологии, для много-
численных астрофизических приложений, а также
для обработки и интерпретации экспериментов, изу-
чающих свойства нейтрино за пределами СМ, в част-
ности, экспериментов по нейтринным осцилляциям.

В современных ускорительных экспериментах с
длинной базой и двумя детекторами – ближним и
дальним (как, например, в NOvA [1] и T2K [2]) прак-
тикуется тонкая настройка модели взаимодействия
на данные измерений ближнего детектора. Такая на-
стройка, безусловно, необходима, но все же не позво-
ляет полностью устранить неопределенности модели
при ее экстраполяции на дальний детектор, в кото-
рый нейтрино приходят лишь из малого телесного
угла вблизи оси пучка и, следовательно, работаю-
щий с энергетическим спектром нейтрино, искажен-
ным по сравнению со спектром в ближнем детекторе,
даже если детекторы расположены соосно.

При совместном анализе нескольких эксперимен-
тов, индивидуальные настройки моделей взаимодей-
ствия тем более не работают по очевидным при-
чинам. С другой стороны, планируемые экспери-

1)e-mail: kakorin@jinr.ru; vnaumov@theor.jinr.ru;
samoylov@jinr.ru

менты следующего поколения, такие как DUNE [3],
T2HK [4], T2HKK [5], P2O [6], потребуют каче-
ственно, в разы увеличить точность расчета сечений.
Современное состояние теории пока этого не поз-
воляет. Поэтому на данном этапе для совместного
анализа осцилляционных экспериментов представля-
ется необходимым применение имеющихся универ-
сальных (микроскопических и феноменологических)
моделей, проверенных или отфитированных на воз-
можно большем наборе данных независимых ускори-
тельных экспериментов с разными мишенями в ши-
роком диапазоне энергий.

В работе проводится сравнение одной из таких
феноменологических моделей [7–9], развитой для
описания квазиупругого рассеяния нейтрино и анти-
нейтрино на ядрах и имплементированной в монте-
карловский генератор нейтринных событий GENIE
[10], с недавно опубликованными результатами изме-
рений взаимодействий мюонных нейтрино заряжен-
ным током в ближнем детекторе NOvA [1].

Данные эксперимента NOvA представлены в
виде усредненных по спектру нейтрино инклю-
зивных сечений: двойного дифференциального
d2σ/d cos θµdTµ, дифференциального dσ/dQ2, а
также отношения полного сечения, σ(Eν), к энергии
нейтрино Eν ; здесь Tµ – кинетическая энергия
мюона, θµ – угол его вылета относительно направ-
ления импульса нейтрино и Q2 – модуль квадрата
4-импульса переданного от нейтрино к мюону.

Письма в ЖЭТФ том 119 вып. 11 – 12 2024 785
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В расчете сечений необходимо аккуратно учесть
элементный состав детектора и энергетический
спектр пучка νµ. Поскольку этот спектр сравнитель-
но широк, события в детекторе генерируются при
взаимодействиях многих типов – от квазиупругого
до глубоко неупругого. Все они, как и вторичные
взаимодействия с ядром адронов, рождающихся в
неупругих столкновениях, моделируются с помощью
генератора GENIEv.3.4.0, без какой-либо настройки
на данные NOvA. Также обсуждается сравнение
с предсказаниями нескольких других популярных
моделей.

1. Характеристики детектора и пучка

NOvA. Ближний детектор (ND) является тре-
ковым калориметром с размерами 4 × 4 × 16м и
активной массой 193 т, состоящим из вертикально и
горизонтально ориентированных прямоугольных по-
ливинилхлоридных ячеек с шириной 3.9 см, длиной
3.9 м и глубиной 6.6 см в направлении пучка, запол-
ненных жидким сцинтиллятором – смесью из 95 %
минерального масла и 5 % 1, 2, 4-триметилбензола
с добавлением флуоресцентных светосмещающих
добавок. В результате рабочий объем ND в массовых
долях состоит из 67 % углерода, 16 % хлора, 11 %
водорода, 3 % титана, 3 % кислорода и менее 1 %
других элементов.

Укорительный комплекс NuMI (Neutrinos at Main
Injector) лаборатории Ферми (США) в так называ-
емой “нейтринной конфигурации” обеспечивает по-
ток νµ с примесью 1.8 % νµ и 0.7 % νe + νe при
Eν = 1−5ГэВ. Нейтрино и антинейтрино рождаются
в 650-метровом распадном канале из распадов пио-
нов, каонов и вторичных мюонов. Пионы и каоны
рождаются при столкновениях протонов с энергией
120 ГэВ из Главного Инжектора (протонного синхро-
трона) с графитовой мишенью и фокусируются па-
рой магнитных горнов. Ближний детектор располо-
жен под углом 14.6 мрад к направлению централь-
ной оси пучка нейтрино. Спектр νµ имеет характер-
ный узкий “пионный” пик при энергии Eν ≃ 1.8ГэВ
и широкий “каонный” пик при Eν ≃ 12ГэВ. При
Eν = 20ГэВ интенсивность νµ уменьшается почти
в 420 раз по сравнению с максимальным значением.

2. Моделирование. В генераторе GENIEv.3.4.0
столкновения (анти)нейтрино с ядрами разыгрыва-
ются независимо для каждого из каналов (квазиу-
пругого, резонансного, глубоко неупругого, и т.д.) с
использованием специализированных моделей и уче-
том их относительного вклада в суммарное число со-
бытий. Как правило, для каждого типа процессов в
генераторе предусмотрено несколько взаимозаменяе-
мых моделей, из которых строятся комплексные кон-

фигурации, так называемые CMC (Comprehensive
Model Configurations).

Для симуляции квазиупругих событий мы ис-
пользовали модель релятивистского Ферми-газа
(РФГ) Смита–Моница [11] (с небольшим видоизме-
нением [12] и уточненными значениями параметров
РФГ – импульсов Ферми и энергий связи) с опци-
ей “MArunAxialFormFactorModel”, подключающей
эмпирическую модель с бегущей аксиальной мас-
сой (MArun). Данная модель была предложена
для расчета сечений квазиупругих (CCQE) [7, 8]
и квазиупруго-подобных (CCQE-like) [9] взаи-
модействий нейтрино и антинейтрино с ядрами,
индуцированных заряженным током. Для этого в
стандартной дипольной параметризации аксиально-
го форм-фактора, FA(Q

2) = FA(0)/(1 + Q2/M2
A)

2,
вместо постоянного параметра, – токовой аксиальной
массы нуклона, MA, предложено использовать зави-
сящую от энергии нейтрино, “бегущую” аксиальную
массу, которая в лаб. системе может быть параметри-
зована простой зависимостьюM run

A =M0(1+E0/Eν).
Здесь энергия Eν , трактуется как лоренц-инвариант,
Eν = (s − M2)/2M , где M – масса нуклона, s –
переменная Мандельштама, а универсальные (не
зависящие от ядра-мишени) константы M0 и E0

находятся из глобального фита имеющимся (на
2013 г.) ускорительных данных по CCQE и CCQE-
like взаимодействиям (анти)нейтрино с ядрами,
включая прецизионные результаты экспериментов
NOMAD [13] (полные сечения) и MiniBooNE [14, 15]
(дважды дифференциальные сечения).

Найденные в [8, 9] значения параметров равны
M0 = 1.008 ± 0.025ГэВ, E0 = 331+57

−54 МэВ. Постоян-
ную M0 можно интерпретировать как токовую акси-
альную массу, так как при высоких энергиях (Eν ≫

E0) с хорошей точностью можно пренебречь эффек-
тами РФГ и считать, что рассеяние происходит на
свободном нуклоне. Значение M0, действительно, со-
гласуется в пределах ошибок с величиной MD

A =

1.003± 0.083ГэВ, полученной из анализа данных на
дейтериевых мишенях, в котором учитывались эф-
фекты обменных мезонных токов (ОМТ) в прибли-
жении однопионного обмена в статическом преде-
ле. Оно также согласуется с результатами предыду-
щих глобальных анализов [7, 12]. Кроме того, модель
MArun вполне удовлетворительно описывает боль-
шой массив не вошедших в фит данных экспери-
ментов T2K ND280 [16, 17] и MINERvA [18, 19] и
MiniBooNE [14, 15, 20], где эффекты ОМТ эмпириче-
ски учитываются зависимостьюM run

A от энергии. Ра-
зумеется, модель не может претендовать на деталь-
ное описание данных в кинематических областях, в
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которых вклад ОМТ доминирует (например, в дан-
ных по эксклюзивным и полуинклюзивным реакци-
ям с регистрацией пары конечных нуклонов).

Для расчета нейтринорождения пионов исполь-
зовалась модифицированная к особенностям гене-
ратора GENIE, “расширенная” модель Рейна–Сегал
(РС) [21] – так называемая модель КЛН-БС (аб-
бревиатура из начальных букв фамилий ее авторов
[22, 23]). В этой модели была учтена поляризация
и масса конечного заряженного лептона [22], а так
же вклад пионного полюса в адронный аксиальный
ток [23]. По ряду причин в текущей версии GENIE
(как и в более ранних версиях) учтены не все ас-
пекты КЛН-БС-модели. Наиболее важные модифи-
кации (часто это вынужденные упрощения) заклю-
чаются в следующем.

• Не учитывается интерференция между резо-
нансами с одинаковыми спинами и орбитальны-
ми угловыми моментами конечного Nπ состоя-
ния, что позволяет сравнительно просто вклю-
чить в моделирование множественное рожде-
ние пионов и других легких мезонов. Учет этих
процессов необходим для корректного описания
нейтринных взаимодействий в кинематической
области промежуточной между резонансной и
глубоко неупругой.

• Нерезонансный механизм рождения пионов, ис-
пользуемый в моделях РС и КЛН-БС, заменен
в GENIE более универсальным полуэмпириче-
ским механизмом сшивки в вышеупомянутой
промежуточной кинематической области.

• Во избежание “двойного счета”, отрезаны нефи-
зические “хвосты” резонансов в области их пе-
ресечения.

В данном расчете была сделана еще два суще-
ственных изменения.

• Для брейт-вигнеровских функций, аппрокси-
мирующих форму резонансов не использует-
ся введенная в [21] перенормировка. Детальная
аргументация в пользу такого упрощения изло-
жена в работе [24].

• Для важного параметра модели, так называ-
емой “резонансной” аксиальной массы, MRES

A ,
мы использовали значение 1.18± 0.07ГэВ, най-
денное из глобального фита данных по нейтри-
норождению одиночных пионов, полученных
в экспериментах АНЛ, БНЛ, ФНАЛ и ЦЕРН
с дейтериевыми и водородными пузырьковы-
ми камерами [24]. Основными причинами от-
личия нового значения MRES

A от используемого

в GENIE и в ряде других нейтринных генера-
торов значения “по умолчанию” 1.12±0.06ГэВ,
полученного в предыдущем глобальном анали-
зе [25] (включающем также данные на ядрах
тяжелее дейтерия), являются усовершенство-
вание процедуры фитирования, учет современ-
ных данных по параметрам нуклонных и бари-
онных резонансов (масс, полных и парциаль-
ных ширин) [26], корректировка части данных
АНЛ и БНЛ [27], а так же совместное фити-
рование MRES

A и параметра fNRB, задающего
общий масштаб для нерезонансного нейтрино-
рождения одиночных пионов.

Для генерации событий от остальных вкладов
(глубоко неупругого, когерентного, дифракционного
и т.д.) использовались те же модели, что и в наборе
настроек модели GENIE CMC G18_10a [10].

3. Сравнение экспериментальных данных с

результатами Монте-Карло симуляции. В рас-
четах мы использовали элементный состав мишени
NOvA ND, обсуждавшийся выше, и энергетический
спектр νµ с Eν < 20 ГэВ из [1], но с более детальным
биннингом. Приведенные ниже двойные и одинар-
ные дифференциальные сечения следует понимать
как инклюзивные сечения, усредненные по энерге-
тическому спектру. На рисунке 1 представлено срав-
нение измеренного дважды дифференциального ин-
клюзивного сечения, d2σ/d cos θµdTµ, с результатами
Монте-Карло симулирования, выполненного в моде-
ли с “бегущей аксиальной массой”.

На рисунке 2 показаны аналогичные сравнения
для дифференциального сечения dσ/dQ2 и отноше-
ния полного сечения σ(Eν) к энергии нейтрино. Ги-
стограммы с разным типом штриховки показыва-
ют вклады трех основных процессов в инклюзив-
ные сечения: квазиупругий (включая квазиупруго-
подобный), резонансное рождение одиночных пионов
и глубоко неупругий. Суммарное сечение включает
эти и все остальные, относительно небольшие вкла-
ды, такие как множественное рождение легких мезо-
нов, когерентное и дифракционное взаимодействия,
рождение чарма. Эти вклады наиболее заметны при
малых углах, cos θµ & 0.98. Для всех типов взаи-
модействий учитываются эффекты внутриядерного
каскадирования и взаимодействия в конечном состо-
янии, включенные в GENIEv.3.4.0.

Результат симулирования хорошо описывает дан-
ные, представленные на рис. 1 при 0.50 < cos θµ <

0.91. Вне этой области модель систематически недо-
оценивает данные: для бинов с 0.91 < cos θµ < 0.99

при сравнительно больших кинетических энергиях
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Сравнение двойного дифференциального инклюзивного сечения рассеяния νµ на ядрах с
заряженным током, d2σ/d cos θµdTµ, измеренного в ближнем детекторе NOvA [1], с результатами моделирования,
выполненного с помощью МК генератора нейтринных событий GENIE v.3.4.0 с опцией “бегущая аксиальная масса”
(MArun); подробности моделирования приведены в основном тексте. Гистограммами с разной штриховкой показаны
квазиупругий, резонансный и глубоко неупругий вклады в суммарное сечение (см. легенду). Черными точками по-
казаны экспериментальные данные (с полными ошибками), вошедшие в окончательный анализ NOvA, а белыми –
дополнительные данные. Каждая панель отвечает указанному интервалу значений cos θµ. На нижней правой панели
показано сечение, полученное объединением всех угловых интервалов

мюона (т.е. правее пиков), а для бинов с 0.99 <

cos θµ < 1 – при малых энергиях (т.е. левее пиков).
Итоговое распределение, которое получается объеди-
нением всех угловых интервалов с cos θµ > 0, 5 (ниж-
няя правая панель рис. 1), недооценивает экспери-
ментальные данные примерно для трети бинов, но

расхождения не превышают одного стандартного от-
клонения.

В случае дифференциального сечения dσ/dQ2

(см. рис. 2a), расчет хорошо согласуется с данны-
ми при всех значениях квадрата переданного 4-
импульса, за исключением единственного (предпо-
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Сравнение дифференциального инклюзивного сечения рассеяния νµ на ядрах с заряженным
током, dσ/dQ2 (a) и отношения полного сечения σ(Eν) к энергии нейтрино Eν (b), измеренных в ближнем детекторе
NOvA [1], с результатами моделирования, выполненного с помощью МК генератора GENIE v.3.4.0 с опцией MArun;
подробности моделирования приведены в основном тексте. Обозначения те же, что на рис. 1

следнего) бина. Расчет отношения σ(Eν)/Eν согла-
суется с экспериментом во всем энергетическом диа-
пазоне 0.5ГэВ < Eν < 5ГэВ, за исключением трех
бинов, в которых, однако, разногласия малы.

Для более объективного, количественного срав-
нения мы обсудим здесь результаты подробного
анализа, учитывающего корреляции ошибок дан-
ных. В анализе мы также будем сравнивать рас-
четы, выполненные в работе [1] для ряда конку-
рентных моделей взаимодействия нейтрино с ядра-
ми. Помимо базовой модели NOvA, так называемой
“GENIEv2.12.2 – NOvA Tune” [28], основанной на вер-
сии GENIEv2.12.2 [29, 30], но существенно дорабо-
танной и настроенной для наилучшего согласия с
данными NOvA ND [1], мы рассматриваем исход-
ную (не адаптированную к данным NOvA) модель,
инкорпорированную в генератор GENIEv2.12.2, и
модель (CMC) N18-10j-02-11a, входящую в бо-
лее позднюю версию GENIEv3.00.06 [31, 32]. Кро-
ме этого, мы рассматриваем модели, включенные в
нейтринные МК генераторы NEUT v5.4.0 [33–35] и
NuWro [36, 37], а также в GiBUU [38, 39], – более
общий инструмент симуляции адронных и электро-
слабых реакций на ядрах. Все эти генераторы ши-
роко используются при планировании, обработке и
интерпретации результатов экспериментов с ускори-
тельными и атмосферными нейтрино. Их основные
особенности и сравнительные характеристики мож-
но найти в обзорах [40, 41].

Для сравнения расчетов с данными будем исполь-
зовать три следующие величины:

χ2
diag =

∑

i

(Ei − Ti)
2

σ2
i

, (1)

χ2
tot = (E−T)

T
W−1

tot (E−T) , (2)

χ2
sh = (E−NT)

T
W−1

sh (E−NT) +
(N − 1)

2

δ2
. (3)

Здесь E and T – векторы, составленные из усреднен-
ных по бину экспериментальных данных, Ei, и мо-
дельных предсказаний, Ti, соответственно; Wtot =

||Wij || – полная ковариационная матрица, Wsh – ко-
вариационная матрица, относящаяся к форме (“шей-
пу”), т.е. зависимости данных от измеряемых кине-
матических переменных, и не учитывающая неопре-
деленности общей нормировки данных; δ = 0.112 –
средняя относительная неопределенность общей нор-
мировки бинов; σi =

√
Wii – полная ошибка измере-

ния для i-го бина. Все данные взяты с публичного
сайта NOvA [42].

Корреляционные матрицы, соответствующие ко-
вариационным матрицам Wtot и Wsh для трех типов
данных показаны на рис. 3, 4 и 5. Из этих рисунков
видно, например, что бо́льшая часть данных каждо-
го типа сильно коррелированна (см. панели (a) на
рис. 3, 4 и 5), но после вычета из полной матрицы
Wtot ковариаций, обусловленных неопределенностя-
ми нормировок потока и сечений появляются обла-
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Корреляционные матрицы, соответствующие ковариационным матрицам Wtot (a) и Wsh

(b) для d2σ/d cos θµdTµ. Нумерация бинов идет в направлении слева направо и сверху вниз по первым тринадцати
панелям рис. 1. Цветовая шкала справа относится к обеим панелям

Рис. 4. (Цветной онлайн) Корреляционные матрицы, соответствующие ковариационным матрицам Wtot (a) и Wsh (b)
для dσ/dQ2. Бины нумеруются в направлении роста значений Q2 на рис. 2a. Цветовая шкала та же, что на рис. 3

сти со слабой корреляцией и даже с сильной антикор-
реляцией (см. панели (b) на рис. 3, 4 и 5). Корреля-
ционные коэффициенты и ковариации значительно
варьируются в разных областях значений кинемати-
ческих переменных Tµ, θµ, Q2 и Eν .

Нетривиальная структура корреляционных мат-
риц показывает, что оценка качества описания дан-
ных с помощью χ2

diag была бы не просто слишком
грубой, но часто приводящей к диаметрально проти-
воположным выводам. Поэтому ниже мы приводим
такие оценки лишь для иллюстрации важности учета
корреляций. Отметим так же, что не имеет смысла
сравнивать между собой приведенные ниже значе-
ния величин χ2

tot и χ2
sh, поскольку ковариационная

матрица Wsh не содержит доминирующих вкладов в

систематические ошибки и ковариации, а χ2
sh вклю-

чает штрафной член. Сравнивать друг с другом сле-
дует лишь однотипные χ2-характеристики, рассчи-
танные для разных моделей взаимодействия.

Приведенная выше оценка величины δ (11.2 %)
получена как средневзвешенное значение по ошиб-
кам всех бинов измеренного двойного дифференци-
ального сечения. Доминирующим вкладом в значе-
ние δ является неопределенность потока нейтрино,
достигающая ±20% при Eν . 200МэВ, ±15% при
Eν & 4ГэВ и равная в среднем ±9.1%. Вклады
от всех источников неопределенности нормировки
практически 100-процентно коррелируют друг с дру-
гом и с остальными систематическими ошибками.
Статистические ошибки, в среднем равные ±1.6%,
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Рис. 5. (Цветной онлайн) Корреляционные матрицы, соответствующие ковариационным матрицам Wtot (a) и Wsh (b)
для σ(Eν)/Eν . Бины нумеруются в направлении роста значений Eν на рис. 2b. Цветовая шкала та же, что на рис. 3

очень слабо коррелируют с систематическим – сред-
невзвешенный корреляционный коэффициент равен
0.0031 (ср. с 0.71 для усредненной полной системати-
ческой ошибки).

Нормировочный фактор N в (3) определяется из
условия минимума ∂χ2

sh/∂N = 0:

N =
1 + δ2TTW−1

sh E

1 + δ2TTW−1
sh T

. (4)

Очевидно, N → 1 при δ → 0. Зависимость N от
δ ослабевает с ростом δ. Применительно к данным
NOvA, зависимость N от δ становится несуществен-
ной при δ & 9%. Учитывая этот факт, ниже мы ис-
пользуем оценку δ = 11.2% также для анализа дан-
ных по dσ/dQ2 и σ(Eν)/Eν .

В таблице 1 приведены значения нормировочного
фактора (с полными ошибками) для трех типов дан-
ных и семи моделей, полученные стандартной нор-
мировкой расчетов на площадь; именно такой способ
нормировки был использован в работе [1]. Для срав-
нения в табл. 1 приведены так же ошибки нормиро-
вок, оцененные по диагональным значениям матри-
цы Wtot, т.е. без учета корреляций. Видно, что пре-
небрежение корреляциями занижает реальные ошиб-
ки в 8.2 раза (!) для d2σ/d cos θµdTµ и в 3.3 раза для
dσ/dQ2 и σ(Eν )/Eν . Уже этот простой пример хоро-
шо иллюстрирует определяющую роль корреляций
при количественном сравнении модельных расчетов
с данными NOvA.

Значения N , полученные нормировкой на пло-
щадь не являются оптимальными в том смысле, что
не обеспечивают наилучшего описания данных по
форме. Поэтому они могут (и, вообще говоря, долж-
ны) отличаться от соответствующих значений N ,

следующих из (4). Эти отличия хорошо видны из
сравнения нормировок, представленных в табл. 1 и 2:
в некоторых случаях разница не превышает 0.5 %, но
чаще достигает нескольких процентов (максимум –
8.8 %). При этом разница всегда укладывается с за-
пасом в полные ошибки, приведенные в табл. 1, так
что два способа нормировки формально друг другу
не противоречат.

На рисунке 6 показаны отношения усред-
ненных по спектру нейтрино значений сечений
d2σ/d cos θµdTµ, рассчитанных в нескольких моделях
нейтрино-ядерных взаимодействий, к соответству-
ющим экспериментальным значениям. Результаты
показаны в представлении линейного биннинга, как
подробно поясняется в подписи к рис. 6. На панели
(a) рис. 6 представлены отношения для абсолютных
(неперенормированных) модельных предсказаний,
а на панели (b) рис. 6 – для перенормированных,
с нормировочными коэффициентами, даваемыми
формулой (4), полученной минимизацией величины
χ2

sh. Найденные значения нормировочных коэф-
фициентов и трех χ2-характеристик приведены в
табл. 2.

Данные, показанные на рис. 1 и 6 белыми кружка-
ми (14 бинов), имеют сравнительно большие стати-
стические и систематические ошибки и исключены
из официального анализа NOvA. Они не участвуют
в расчете нормировок и значений χ2, приведенных в
табл. 2 и показаны здесь, чтобы продемонстрировать,
что модель MArun этим данным не противоречит.

Как видно из рис. 6 и табл. 2, неперенормирован-
ные предсказания разных моделей не согласуются
друг с другом. После перенормировок разногласия
между моделями значительно уменьшаются, но тре-
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Таблица 1. Значения нормировочных коэффициентов (с полными ошибками), требуемых при стандартной нормировке величин
d2σ/d cos θµdTµ, dσ/dQ2 и σ(Eν)/Eν на площадь, рассчитанные в семи моделях взаимодействия нейтрино с ядрами. Относи-
тельные ошибки нормировки для приведенных типов данных равны, соответственно, 9.76 %, 9.73 % и 12.5 %. При оценке этих
ошибок использовались полные ковариационные матрицы Wtot. Для сравнения, в квадратных скобках указаны полные аб-
солютные ошибки, полученные без учета корреляций. Соответствующие относительные ошибки равны 1.19 %, 2.94 % и 3.79 %

Модель d2σ/d cos θµdTµ (158 бинов) dσ/dQ2 (15 бинов) σ(Eν)/Eν (18 бинов)

GENIE 2.12.2 0.974 ± 0.095 [0.012] 0.942± 0.092 [0.028] 0.943± 0.117 [0.036]

GENIE 3.00.06 1.088 ± 0.106 [0.013] 1.126± 0.109 [0.033] 1.086± 0.135 [0.033]

NEUT5.4.0 0.996 ± 0.097 [0.012] 0.987± 0.096 [0.029] 1.015± 0.126 [0.039]

GiBBU2019 1.329 ± 0.130 [0.016] 1.279± 0.124 [0.038] 1.275± 0.159 [0.048]

NuWro 2019 1.145 ± 0.112 [0.014] 1.139± 0.111 [0.033] 1.143± 0.142 [0.043]

NOvA Tune 1.008 ± 0.098 [0.012] 0.977± 0.095 [0.029] 0.960± 0.120 [0.036]

MArun 1.069 ± 0.104 [0.013] 1.018± 0.099 [0.030] 1.011± 0.126 [0.038]

Таблица 2. Значения χ2
diag, χ

2
tot, χ

2
sh рассчитанные для d2σ/d cos θµdTµ, dσ/dQ2 и σ(Eν )/Eν , а также нормировочные множители

N , найденные из минимизации χ2
sh, в семи моделях взаимодействия нейтрино с ядрами

d2σ/d cos θµdTµ (158 бинов) dσ/dQ2 (15 бинов) σ(Eν)/Eν (18 бинов)

Модель χ2
diag χ2

tot χ2
sh N χ2

diag χ2
tot χ2

sh N χ2
diag χ2

tot χ2
sh N

GENIE 2.12.2 463.0 1146 1094 0.979 38.8 540.4 495.6 0.979 6.8 23.7 20.0 0.948

GENIE 3.00.06 224.4 1501 1965 1.137 17.5 25.5 36.5 1.189 13.5 25.2 34.5 1.123

NEUT 5.4.0 390.0 1743 1848 1.026 7.2 108.2 107.3 1.039 5.8 17.1 16.5 1.010

GiBBU 2019 602.0 1225 2050 1.285 58.4 117.6 211.5 1.351 43.3 61.0 123.3 1.169

NuWro 2019 218.7 647.9 882.7 1.163 19.9 55.2 72.0 1.224 13.9 9.9 12.0 1.141

NOvA Tune 25.6 281.3 283.1 1.004 2.3 4.7 4.8 0.959 1.8 27.4 25.7 0.944

MArun 124.6 669.8 821.8 1.105 7.6 29.1 32.0 1.115 7.3 33.6 31.5 1.021

буемые для наилучшего согласия с данными значе-
ния нормировочных коэффициентов варьируются в
широком диапазоне – от 0.98 (GENIE2.12.2) до 1.29
(GiBBU 2019), т.е. в пределах примерно 2.7δ. Разуме-
ется, ни одна из приведенных моделей не может кон-
курировать с моделью “NOvA Tune”, свободные па-
раметры которой специально настроены на данные
NOvA ND по d2σ/d cos θµdTµ и которая поэтому не
требует дополнительной перенормировки. Тем не ме-
нее модели NuWro 2019 и MArun дают удовлетвори-
тельные (наименьшие после NOvA Tune) и близкие
друг к другу значения χ2

diag, χ
2
tot и χ2

sh. При этом для
MArun требуется значительная, но согласующаяся с
неопределенностью общей нормировки данных пере-
нормировка, с коэффициентом N ≃ 1.11 ≃ 1 + 0.94δ

(ср. с величиной N ≃ 1.07 ≃ 1 + 0.62δ, требуемой
при нормировке на площадь). Другими словами, мо-
дель MArun согласуется с измеренными значениями
d2σ/d cos θµdTµ в пределах ошибок измерений, хотя
для всех моделей, кроме NOvA Tune и (с оговорками)
GiBBU 2019, наблюдается систематическое искаже-
ние предсказываемой зависимости сечения от энер-
гии мюона. Для всех моделей, кроме NOvA Tune,
степень этого искажения возрастает с увеличением
cos θµ.

На рисунке 7 для тех же моделей в представле-
нии линейного биннинга показаны отношения рас-
четных неперенормированных значений, усреднен-
ных по спектру дифференциального сечения dσ/dQ2

(a) и наклона полного сечения σ(Eν)/Eν (b) к соот-
ветствующим экспериментальным значениям, пока-
занным на рис. 2. Нормировочные коэффициенты и
все три χ2-характеристики представлены в табл. 2.
Как видим, для dσ/dQ2 и σ(Eν )/Eν также имеет ме-
сто большой разброс модельных предсказаний и тре-
буемых для наилучшего описания данных значени-
ях нормировочных коэффициентов: от 0.96 (NOvA
Tune) до 1.35 (GiBBU 2019), т.е. в диапазоне ∼ 3.5δ,
для dσ/dQ2 и от 0.94 (NOvA Tune) до 1.17 (GiBBU
2019), т.е. в диапазоне ∼ 2δ, для σ(Eν)/Eν . Можно
отметить, что настройка параметров модели NOvA
Tune на данных по двойному дифференциальному
сечению не избавляет от необходимости дополни-
тельной, относительно небольшой перенормировки
для описания данных по dσ/dQ2 и σ(Eν)/Eν .

Модель MArun вполне конкурентна и здесь, хо-
тя, как и для всех рассматриваемых моделей, кроме
NOvA Tune, имеют место отклонения от наблюдае-
мых зависимостей сечений от Q2 и Eν . Для MArun
разногласия с данными в большинстве находятся в
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Рис. 6. (Цветной онлайн) Отношения расчетных
(усредненных по спектру νµ) значений двойных
дифференциальных сечений d2σ/d cos θµdTµ к изме-
ренному в ближнем детекторе NOvA, представленные
в зависимости от номера экспериментального бина;
нумерация бинов идет в направлении слева напра-
во и сверху вниз по первым тринадцати панелям
рис. 1, а вертикальные полосы ограничивают диапа-
зоны значений cos θµ, указанные на этих панелях.
В целях лучшей визуализации дискретные значения
отношений для каждой из семи моделей соединены
непрерывными линиями. Представлены результаты,
соответствующие неперенормированным сечениям (a)
и сечениям, перенормированным согласно процедуре,
описанной в тексте (b). Показаны статистические и
суммарные (статистические плюс систематические)
ошибки измерений

пределах ошибок измерений. Отметим, что удаление
из обработки данных рис. 7a) лишь одного последне-
го бина, определяющий вклад в который дает глубо-
ко неупругое рассеяние и который слабо коррелиру-
ет с остальным набором данных (см. рис. 4), замет-
но улучшает описание зависимости dσ/dQ2 от Q2, а
именно, величина χ2

sh/n (где n – число бинов) умень-
шается с 2.1 до 1.6. Похожий, но меньший эффект
имеет место и для данных по наклону полного се-
чения, σ(Eν)/Eν : удаление из набора данных рис. 7b
последних двух (трех) бинов, CCQE вклад в которые
тоже слабо коррелирован и мал (. 10%), приводит к
уменьшению χ2

sh/n с 1.75 до 1.56 (1.59). Эти примеры
свидетельствуют о том, что модель MArun адекватно
описывает CCQE и CCQE-like вклады в дифферен-
циальное и полное сечения.

Заключение. Показано, что модель с бегущей
аксиальной массой (MArun), предназначенная для

Рис. 7. (Цветной онлайн) Отношения расчетных непе-
ренормированных значений dσ/dQ2 (a) и σ(Eν)/Eν (b)
к измеренным, представленные в зависимости от номе-
ра экспериментального бина; бины нумеруются в на-
правлении слева направо по рис. 2a и b, соответствен-
но. С целью лучшей визуализации дискретные значе-
ния отношений для каждой из семи моделей соедине-
ны непрерывными линиями. Показаны статистические
и суммарные ошибки измерений

описания квазиупругих и квазиупруго-подобных вза-
имодействий нейтрино с ядрами, при использова-
нии в нейтринном генераторе GENIE, позволяющем
учесть неупругие каналы и эффекты взаимодействия
вторичных адронов с ядром, хорошо согласуется (без
дополнительных модификаций и подгонок) с недав-
ними результатами измерений эксперимента NOvA
ND. Модель MArun, применительно к расчету ин-
клюзивных сечений взаимодействия нейтрино с яд-
рами, является конкурентоспособной по сравнению
с другими моделями, включенными в генераторы
GENIE, NEUT, GiBBU, NuWro, и может использо-
ваться наряду с ними при анализе осцилляционных
данных в дальнем детекторе NOvA. Дополнитель-
ная тонкая настройка модели на данные NOvA ND
и/или включение этих и других современных данных
в расширенный глобальный фит позволит улучшить
ее предсказательные возможности.

Отметим, что поскольку ОМТ учитываются в
модели MArun не явно, а чисто эмпирически, за
счет энергетической зависимости параметра M run

A ,
представляет интерес проверить работоспособность
MArun на данных по полуинклюзивным сечениям,
в кинематической области чувствительной к вкладу
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обменных токов и, в частности, 2p2h процессов. Это
позволит уточнить область применимости модели.
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A huge number of intriguing and exquisite obser-
vations have been made with the Relativistic Heavy
Ion Collider (RHIC) and the Large Hadron Collider
(LHC). Many of them could have never been systemati-
cally studied at the accelerators of previous generation.
In particular, hard multiparton interactions (MPI), in-
cluding double parton scattering (DPS) are just among
these interesting phenomena [1]. The DPS is actively
discussed for proton-nucleus (p-A) and nucleus-nucleus
(A-A) collisions as well, since its relative contribution in-
creases, compared to naive scaling expectation. Unique
new options emerge for further studies and measure-
ments of momentum correlations. For nucleus-nucleus
collisions, it opens yet a unique possibility to probe the
collective properties of a new state of dense matter, the
quark-gluon plasma (see, e.g., [2–4]) The experiments
at RHIC and the LHC have provided clear evidence
that the production of hadrons in A-A collisions goes
through the formation of a fireball of hot and dense
quark-gluon plasma. This follows from the observation
of strong suppression of high-pT particle spectra (the
so-called jet quenching phenomenon expressed in the
nuclear modification factor RAA) and from the results
of hydrodynamic simulations of A-A collisions.

The main purpose of this Letter is to bring reader’s
attention to an interesting possibility to probe the ini-
tial and final state effects in nucleus-nucleus collisions
simultaneously, with a single measurement. This can be
realised by introducing a novel observable, the double
nuclear modification factor:

RAA(ab) = RAA(a) ·RAA(b)

[

F +
C − F

K + 1

]

, (1)

where K is the ratio of the cross sections of production
of the ab state in single and double parton scattering
of nucleons, the combinatorial factor C determines the

1)e-mail: baranov@sci.lebedev.ru; lipatov@theory.sinp.msu.ru;
malyshev@theory.sinp.msu.ru; snigirev@lav01.sinp.msu.ru

DPS cross section enhancement in A-A collisions com-
pared to simple A2 scaling of the nucleon cross section,
and F = O(1) takes into account the correlations, which
are induced by the fact that the both particles are pro-
duced in the same point.

A specific interplay between the effects of DPS and
jet quenching can be illustrated in the simplest case
when one of the two hard particles does not lose its
energy when passing through a dense matter. To be
more solid, we can employ available experimental results
on the associated production of two hard particles. The
needed K-factor can be extracted directly from exper-
imental data without appealing to Monte Carlo simu-
lations. As an example, consider the production of J/ψ
mesons in association with a W boson. Relying on the
measurements [5] performed by ATLAS collaboration,
we obtain the K-factor as a function of the J/ψ trans-
verse momentum as shown in Fig. 1.

Fig. 1. (Color online) K-factor as a function of J/ψ trans-
verse momentum. The bands show uncertainties in the
cross section determination for J/ψ +W production

Since the W boson passes through the nuclear mat-
ter without losing energy, our main theoretical predic-
tion (1) reduces to
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RAA(J/ψ,W ) = RAA(J/ψ)

[

1 +
C − 1

K(J/ψ,W ) + 1

]

. (2)

The combinatorial enhancement C does not depend
on the process kinematics and the type of hard parti-
cles, but is mainly governed by the atomic number A.
For the minimum bias Pb-Pb collisions this enhance-
ment amounts to C ∼ 215 [6]. The measured nuclear
J/ψ modification factor at the LHC [7–9] amounts to
RAA(J/ψ) ≃ 0.5 at low transverse momenta (pT ≃ 2

GeV/c) and to RAA(J/ψ) ≃ 0.3 over a wide interval of
higher transverse momenta (pT > 5 GeV/c). The “mea-
sured” K-factor demonstrates strong dependence on the
transverse momentum: it changes from ∼ 1.4 at pT ly-
ing in the interval [8.5-10] GeV/c to ∼ 374 at pT ∈
[60-150] GeV/c. Thus we can expect that the produc-
tion of J/ψ mesons in association with a W boson is
not suppressed, but is enhanced in the region of moder-
ate transverse momenta, contrary to unassociated (in-
clusive) J/ψ production. For pT ∈ [8.5-10] GeV/c, we
have

RAA(J/ψ,W ) ≃ 30

while RAA(J/ψ) ≃ 0.3! In the region of high enough
transverse momentum (pT > 60 GeV/c), the behav-
ior of W -associated J/ψ production converges to the
unassociated case: RAA(J/ψ,W ) ≃ RAA(J/ψ) since the
ratio (C − 1)/(K + 1) becomes small. This example
clearly demonstrates the competition between the ef-
fects of DPS (initial state effect) and jet quenching (final
state effect).

The associated production of D mesons and W

bosons shows yet a more intriguing behavior. In this
case, there is a notable difference [10, 11] between the
opposite-sign and same-sign production cross sections,
and the K-factor is significantly larger for WD con-
figurations of the opposite sign than for configurations
of the same sign. The sensitivity of this factor to the
charge configurations takes place also for other pro-
cesses with W bosons in the final state [12–14]. The
energy loss is independent of the sign of D mesons:
RAA(D

+) ≃ RAA(D
−). It means that the double nu-

clear modification factor for the WD associate produc-
tion will be notably larger for the same-sign configura-
tions than for the opposite-sign ones:

RAA(D
±,W∓) < RAA(D

±,W±)

at the same kinematics.
So, we come to the conclusion that measurements of

the double nuclear modification factor potentially open
a wide room for further studies of an interplay between

the effects of DPS and jet quenching, extending to vari-
ous types of hard final state particles in a wide interval
of their transverse momenta.
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It is well known that parton distribution functions
in a proton (PDFs), fa(x, µ2) with a = q or g, are an
essential ingredient of any description of hard scattering
at modern colliders energies. If only one scale is present
in the process, µ ∼ √

s≫ ΛQCD, then the PDFs can be
described in Quantum Chromodynamics (QCD) via the
Dokshitzer–Gribov–Lipatov–Altarelli–Parisi (DGLAP)
equations [1–4]. However, in case of a two-scale pro-
cess,

√
s ≫ µ ≫ ΛQCD, the gluon dynamics can be de-

scribed by the Balitsky–Fadin–Kuraev–Lipatov (BFKL)
[5–7] or Catani–Ciafaloni–Fiorani–Marchesini (CCFM)
[8–11] equations. It leads to Transverse Momentum
Dependent (TMD, or unintegrated) gluon densities in
a proton and kT -factorization [12–15] approach. The
TMD gluon densities can be calculated within some ap-
proaches, such as popular Kimber–Martin–Ryskin for-
malism [16–18], Parton Branching approach [19, 20] or
obtained from the analytical or numerical solutions of
BFKL-like QCD evolution equations. There are also in-
vestigations within the non-linear evolution in QCD.
The CCFM equation, which resumes large logarithmic
terms proportional to αn

s ln
n 1/x and αn

s lnn 1/(1 − x)

and therefore valid at both low and large x, has been
applied [21, 22]. In our previous study [22] a more phys-
ically motivated expression for the input distribution
(LLM gluon) was chosen:

fg(x,k
2
T ) = (1)

= cg(1 − x)bg
3
∑

n=1

cn [R0(x)|kT |]n exp (−R0(x)|kT |) ,

where R2
0(x) = (x/x0)

λ/Q2
0, bg = bg(0) +

(4CA/β0) ln
[

αs(Q
2
0)/αs(k

2
T )
]

, CA = NC , β0 =

11 − 2Nf/3 and Q0 = 2.2GeV. Here bg parameter
is treated to be running at k2

T > Q2
0 only, whereas

the fixed value bg = bg(0) at k2
T ≤ Q2

0 is used. This

1)e-mail: lipatov@theory.sinp.msu.ru

expression is based on the description of the LHC
data on soft hadron transverse momenta spectra in
the framework of the modified soft quark gluon string
model [23, 24] with taking into account gluon saturation
effects important at small x and scales of about the
order of saturation scale Qs. Very recently it was shown
[25] that some phenomenological parameters of the
starting gluon density (1) need to be corrected in order
to provide a good description of the low Q2 data on
proton structure function F2(x,Q

2) and reduced deep
inelastic cross sections taken by H1 and ZEUS Collabo-
rations. Simultaneous best fit to these HERA and LHC
data on charged hadron production at small transverse
momenta pT in the mid-rapidity region leads to c1 = 5,
c2 = 3, c3 = 2, x0 = 1.3 · 10−11 and λ = 0.22 [25].
Of course, other essential parameters, which cannot
be determined from these data, have to be fitted from
other measurements with taking into account the effects
connected with the QCD evolution of gluon density.
In the present Letter we continue the determination of
phonemenological parameters (namely, bg(0) and cg)
with taking into account the effects of QCD evolution.
Our procedure was based on a fit to a number of LHC
and HERA data for processes sensitive to the gluon
content of a proton at scale µ > Qs. The resulting fit
quality (χ2/d.o.f. = 1.773) shows that the obtained
gluon density does not contradict experimental data.
We illustrate it additionally with latest HERA data on
inclusive prompt photon photoproduction. Our results
together with the ones [25] represent a self-consistent
approach for the TMD gluon density in a proton valid
in a wide kinematical region. The updated LLM gluon
density supersedes previous version and can be used
in different phenomenological applications for pp, pp̄
and ep processes at modern and future colliders. It is
available now in the tmdlib library and Monte-Carlo
event generator pegasus [26].
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1. Introduction. Quantum memory [1] is a key
element for developing modern quantum technologies
and most importantly long range quantum communica-
tion [2]. One of the more promising media for imple-
menting quantum memory protocols are inorganic crys-
tals doped with rare earth ions [3, 4]. They have sev-
eral key advantages, including, most notably, their long
coherence times [5]. There are different approaches to
implementing quantum memory in such media, using,
for example, electromagnetically induced transparency
[6, 7], controlled and reversible inhomogeneous broad-
ening (CRIB) [8, 9] or revival of silent echo (ROSE)
[10, 11].

In the present paper we choose the atomic frequency
comb (AFC) protocol [12] for implementing our quan-
tum memory. This protocol relies on creating a periodic
structure within the inhomogeneously broadened optical
transition. When a pulse with a spectral width slightly
lower than the structure width is sent into the media, it
is absorbed (stored) [13] and reemitted (recalled) after
a time inversely proportional to the structure period.
There are variations of the protocol capable of increas-
ing the storage time and performing on demand readout
[12]. The AFC protocol offers high efficiency, large mul-
timode capacity [14] and a relative ease of experimental
implementation.

In order to realize the quantum memory we use an
isotopically pure Y7LiF4 crystal (containing 99.7 % of
7Li) doped with Nd ions (containing 96.5 % of 143Nd3+)
that is cooled down to cryogenic temperatures. Nd ions
in this crystal have a relatively strong working transi-
tion with the wavelength of around 867 nm lying in the
optical fiber transparency window. Optical transitions
in isotopically pure host crystals have small inhomoge-
neous broadening (around 100 MHz for our crystal) and
such crystals also demonstrate longer population relax-
ation and spin coherence times.

1)e-mail: rinat@ipfran.ru

Previously we studied the properties of quantum
memory in this media using classical bright pulses
[15, 16]. The present work is dedicated to implementing
a quantum memory at the single photon level. Going
down to single photon level is essential for various ap-
plications in quantum information science that involve
storage of entanglement, e.g. quantum repeaters [17, 18].

2. Experiment. We use the following experimental
setup. A 5 mm long 143Nd3+:Y7LiF4 crystal with the
Nd dopant concentration of 0.005 at. %, cut along the c
crystallographic axis, is placed into an optical cryostat
cooling the sample down to around 4 K. A single fre-
quency Ti : Sapphire laser is used to address one of the
hyperfine components of the Nd ion 4I9/2(1) → 4F3/2(1)
transition (∼ 867 nm wavelength). The crystal is placed
so that the c axis is along the light propagation direc-
tion. In order to implement the comb burning sequence
we use an acousto optical modulator.

One of the difficulties on the path towards imple-
menting quantum memory at the single photon level is
noise. The main source of noise is the fluorescence of the
ion population on the upper levels that is excited dur-
ing the comb burning sequence. The fluorescence decays
with time, so one of the ways to reduce this noise is to
introduce a delay between the creation of the AFC and
sending the storage pulses [19]. The downside of this
approach is that the comb degrades due to the ground
state population relaxation and the memory efficiency
decreases with time.

We measure this fluorescence and find that under
our experimental conditions within 5 ms it decays to ac-
ceptable ∼ 65 counts per second (2.5 times higher than
the dark count rate). We also measure the dependence
of the memory efficiency on the delay after the burn-
ing sequence. These measurements are performed in the
“bright” pulse regime and they show that in 5 ms (we
choose this delay for the further single photon level ex-
periments) the efficiency decreases twofold from the ini-
tial value of around 13 %.
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In order to observe the memory at the single photon
level we use a combination of an optical chopper and a
shutter to protect the single photon detectors during the
comb burning sequence. Afterwards these shutters are
opened and we send a set of 100 short (duration of 20 ns)
pulses separated by 10µs into the memory. Each pulse
is weakened by filters so that it contains ∼ 0.98 photons
on average. At the delay of ∼60 ns after the input pulse
(corresponding to the 16 MHz comb period) we observe
the echo signal (see Fig. 1). The efficiency at the sin-
gle photon level is around 6.4 % which is comparable to
the results observed with the classical “bright” pulses.
The signal to noise ratio in our experiment is around 3
and mostly limited by the leftover fluorescence from the
comb burning sequence.

Fig. 1. Echo signal – black line. The grey line shows the
input pulse

3. Conclusion. In an isotopically pure
143Nd3+:Y7LiF4 crystal we demonstrate the pos-
sibility of creating a single photon level quantum
memory based on the atomic frequency comb protocol.
We perform storage and readout of the weakened laser
pulses with the average photon number of around 1.
The resulting efficiency of 6.4 % is comparable to the
memory efficiency for the “bright” pulses.
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Существует небольшое количество материалов, которые при комнатной температуре могут содер-
жать источники одиночных фотонов – необходимые элементы квантовых коммуникаций. Одним из таких
материалов является гексагональный нитрид бора. В данной работе исследуются механически собран-
ные гомоструктуры из двух пластин нитрид бора. На интерфейсе между этими пластинами образуются
микропузырьки из адсорбированных остатков молекул воды и углеродных соединений. После высоко-
температурного отжига образцов в областях микропузырьков формируются стабильные однофотонные
источники, излучающие в видимом и ближнем инфракрасном диапазонах при комнатной температуре.
Обнаруженное явление открывает путь к созданию стабильных излучателей контролируемым образом
с помощью сборки гомоструктур.

DOI: 10.31857/S1234567824110053, EDN: MULXXX

Введение. Источники в твердых телах, испус-
кающие одиночные фотоны, могут являться элемен-
тами квантовой связи [1–3] и использоваться в мик-
роскопии сверхвысокого разрешения [4]. Исследова-
ние таких одиночных источников в кристаллах так-
же представляет интерес для лазерных приложе-
ний [5, 6] и сенсоров [1]. Основной характеристикой
источника одиночных фотонов является их высокая
“чистота”, которая определяется по величине корре-
ляционной функции второго порядка при нулевой за-
держке. В дополнение к этому свойству, для различ-
ных приложений требуется, чтобы однофотонный ис-
точник обладал достаточной интенсивностью излу-
чения, стабильной во времени работой [7, 8], а в неко-
торых случаях способен испускать фотоны, которые
в высокой степени неразличимы друг от друга [2, 9].
Другим ключевым требованием является контроли-
руемое формирование однофотонных излучателей на
подложке для дальнейшего соединения их с оптиче-
скими элементами [10, 11].

Среди материалов, в которых могут содержать-
ся стабильно работающие при комнатной температу-
ре источники одиночных фотонов, выделяют алмаз

1)e-mail: grits_alex@rambler.ru

[12–14] и в последнее время гексагональный нитрид
бора [15, 16]. Возникновение излучателей в гексаго-
нальном нитриде бора (hBN) и их использование как
источников одиночных фотонов в последнее время
активно обсуждается в литературе [17–19]. Установ-
лено, что излучатели имеют различный спектраль-
ный состав, яркость и фотостабильность [20, 21].

Для квантовых приложений необходима планар-
ная масштабируемая технология создания однофо-
тонных источников света. Потенциал нитрида бо-
ра связан с хорошо отработанной технологией фор-
мирования больших слоев hBN методами химиче-
ского осаждения из газовой фазы [22, 23] и сбор-
кой этих слоев на различных подложках [24–26].
Также hBN интересен тем, что является единствен-
ным ван-дер Ваальсовым материалом, в котором
однофотонные источники существуют при комнат-
ной температуре [15]. Для формирования излучате-
лей в hBN использовались различные способы об-
работки: лазерная абляция [27], воздействие элек-
тронным или ионным пучком [28–30], высокотемпе-
ратурный отжиг [31], обработка в озоне [32], локаль-
ное воздействие зондом атомно-силового микроско-
па [33], а также комбинации этих воздействий. При
таком разнообразии методов формирования и раз-
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бросе свойств излучателей выделить ключевой фак-
тор воздействия, необходимого для их формирова-
ния, – непростая задача.

На сегодняшний момент в литературе нет пони-
мания атомной структуры большинства наблюдае-
мых излучателей в гексагональном нитриде бора.
Ряд исследователей предполагают, что в формиро-
вании излучающих центров участвует углерод, ато-
мы которого могут внедряться в кристаллическую
структуру нитрида бора в процессе синтеза из уг-
леродных примесей или прекурсоров [34, 35], либо
напрямую в результате ионной имплантации [36].

В данной работе, для того чтобы установить роль
углерода в формировании излучающих центров в
гексагональном нитриде бора, мы воспользовались
двумя простыми обстоятельствами: (i) в нормальных
условиях на любой поверхности сорбируется слой во-
ды и органических веществ [37, 38]; (ii) при приве-
дении двух ван-дер Ваальсовых чешуек в контакт,
происходит прилипание с эффектом самоочищения
поверхности, при этом вода и другие вещества соби-
раются в микропузырьки [39, 40].

Мы исследовали гомоструктуры из двух слоев
нитрида бора, в которых самопроизвольно образу-
ются микропузыри. Термическая обработка в кис-
лородосодержащей среде полученных гомоструктур
привела к образованию однофотонных излучателей
непосредственно в областях, в которых сформирова-
лись пузыри. Данные излучатели обладали высокой
интенсивностью люминесценции, для которой не на-
блюдалась деградация в процессе оптических изме-
рений. Спектральный отклик варьировался от излу-
чателя к излучателю, и отдельные излучатели имели
максимумы люминесценции в районе 550–750 нм. На-
ши результаты показывают, что формирование по-
добных излучателей связано с присутствием угле-
родных соединений и наличием локальных напряже-
ний в нитриде бора.

Изготовление образцов. Чешуйки гекса-
гонального нитрида бора были получены на
полированных кремниевых пластинах методом
стандартного механического отщепления при по-
мощи скотча. Клейкая лента с кристаллом hBN
прижималась к предварительно нагретой до тем-
пературы 85 ◦С подложке в течение 2 минут, после
чего плавно отсоединялась со скоростью около
1 мм/c. В результате чешуйки hBN отрывались
от клейкой ленты и оставались на подложке. Для
удаления остатков клея, подложка обрабатывалась
в кислородной плазме в течение 30 с при мощности –
50 мВт и давлении – 2 · 10−1 мбар, а также промыва-
лась ацетоном, изопропанолом и деионизированной

водой. Для позиционирования на образце использо-
валась система координатных меток, которая была
заранее изготовлена на кремниевой пластине с по-
мощью оптической литографии [41] и термического
напыления титана.

Поиск подходящих чешуек hBN на подложке про-
водился визуально, с помощью оптического микро-
скопа. Отбирались чешуйки с латеральным разме-
ром несколько десятков микрометров однородного
цвета без деформаций и трещин. Толщина чешуек
предварительно оценивалась по цвету самой чешуй-
ки: рассеянный цвет чешуйки зависит от ее толщи-
ны и может быть определен с точностью в несколько
десятков нанометров [42]. Для более точной характе-
ризации толщин hBN использовался атомно-силовой
микроскоп (Solver Pro M, NT-MDT) в полуконтакт-
ной моде.

Сборка гомоструктур hBN была выполнена на са-
модельной установке с помощью метода сухого пе-
реноса [43]. Для этого использовался полимерный
штамп из полидиметилсилоксана (PDMS) и поли-
пропиленкарбоната (PPC). Чешуйка hBN переноси-
лась на полимерный штамп при температуре 40 ◦С
и опускалась со штампа на другую чешуйку hBN
при 80 ◦С.

При сборке структур образуются пузыри (см.
рис. 1), которые формируются как в местах, где ниж-
няя чешуйка имеет деформации, остаточные загряз-
нения и “вздутия”, так и в случайных местах. Обра-
зование пузырей в случайных местах часто возника-
ет при сборке гомо- и гетеростуркутур и наблюда-
лось неоднократно в литературе [44, 45]. Считается,
что основным фактором, вызывающим формирова-
ние таких пузырей, является скопление воздуха и во-
ды между слоями, которые не смогли высвободиться
через границы при сборке. После сборки подложка с
гомоструктурами отжигалась в воздушной атмосфе-
ре при нормальном давлении и температуре 800 ◦С
на протяжении одного часа.

Оптические измерения. Образцы с гомострук-
турами hBN были исследованы на сканирующем кон-
фокальном микроскопе, схема которого представле-
на на рис. 2. Люминесценция излучателей в hBN воз-
буждалась с помощью непрерывного твердотельно-
го лазера с диодной накачкой (DPSS) и длиной вол-
ны 532 нм. Излучение от лазера фокусировалось с
помощью микрообъектива (100X, NA= 0.95). Сиг-
нал люминесценции от образца с помощью дихро-
ичного зеркала проходил через точечную диафрагму
(75 мкм) и затем регистрировался лавинным фотоди-
одом. Все измерения проводились при температуре
около 24 ◦С.
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Рис. 1. (Цветной онлайн) (a) – Принципиальная схема сборки гомоструктур. Оптические фотографии: гомоструктура
hBN/hBN до (b) и после (c) высокотемпературного отжига. Вставка на рисунке (b): нижняя чешуйка hBN до сборки

Рис. 2. (Цветной онлайн) Сканирующий конфокальный
микроскоп с интерферометром Хэнбери Брауна и Твис-
са: 1 – лазер накачки (532 нм); 2 – дихроическое зерка-
ло; 3 – микрообъектив (100X, NA= 0.95) на пьезосто-
лике; 4 – столик с образцом; 5 – светодиод; 6 – точеч-
ная диафрагма; 7 – оптический интерференционный
фильтр; 8 – поворотное зеркало; 9 – лавинные фото-
диоды; 10 – волоконный спектрометр

Результаты и обсуждение. Сканирование об-
ластей с пузырями в гомоструктурах hBN выяви-
ло наличие ярко люминесцирующих пятен вдали от
границ чешуек (рис. 3). Примечательно, что фотолю-
минесценция видна именно из областей, которые со-
ответствуют микропузырям, как следует из изобра-
жения, полученного с помощью оптического профи-
лометра (CHOTEST SuperView W1). Отметим, что
до отжига данные области чешуек hBN не содержа-
ли аналогичных стабильных во времени излучающих
пятен. Как ранее было сказано, образование пузырей
при укладке чешуек hBN связано с наличием остат-
ков воздуха, молекул воды и органики, которые ока-
зываются зажатыми между двух отдельных чешуек.
Наличие деформаций и напряжений в кристалличе-
ской структуре пластин hBN при последующем от-
жиге приводит к перераспределению молекул вдоль
образца и накоплению их в отдельные полости. Ха-
рактерные латеральные размеры образующихся по-

лостей составляли до 10 мкм, а толщина, как видно
из рис. 3c, – около 2–6 нм, более крупные до 100 нм.

С помощью измерений на спектрометре (Optosky
ATP 6500) были получены спектры ФЛ отдельных
пятен на образце. На рисунке 4a представлены спек-
тры для областей, обозначенных на рис. 3b и d как
P1 и P2. Данные области в дальнейшем будем обо-
значать как излучатели P1 и P2. Для излучателя
P1 присутствует набор линий в диапазоне от 550 до
800 нм. При этом в спектре у P2 присутствуют ли-
нии на длинах волн 597 и 644 нм, которые совпадают
с отдельными линиями излучателя P1. Ширина ли-
нии на полувысоте для P2 достигает 4 нм на длине
волны 597 нм, а для P1 – до 10 нм на длине волны
644 нм. Также во всей области наложения двух че-
шуек hBN видна слабая люминесценция с широким
спектром излучения (рис. 4а, серая кривая).

Для того чтобы выяснить, какова интенсивность
люминесценции отдельного излучателя, была изме-
рена кривая насыщения для P1 (рис. 4b). Экспери-
ментально полученная зависимость интенсивности
излучения на длине волны 644 нм от мощности на-
качки I(P ) была аппроксимирована выражением

I(P ) = I∞
P

Psat + P
+ bP, (1)

где I∞ – интенсивность насыщения излучения при
P → ∞, Psat – мощность насыщения, b – коэффици-
ент, отвечающий за вклад фонового излучения. За-
висимость интенсивности люминесценции от мощно-
сти лазерной накачки была измерена с использова-
нием дополнительного полосового фильтра с шири-
ной пропускания 20 нм и центром на 650 нм. Скоррек-
тированные значения интенсивности излучения без
вклада фонового излучения для P1 отдельно пред-
ставлены синей кривой, а вклад фонового излуче-
ния – серой кривой (рис. 4b). Как следует из рис. 4b,
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Рис. 3. (Цветной онлайн) (a) – Оптическая фотография гомоструктуры hBN. Квадратом обозначена область иссле-
дования (region of interest, ROI). (b) – Карта сканирования оптическим профилометром области, обозначенной ROI
на рисунке (a). (с) – Высотные профили сканирования пузырей. Кривой Line 2 соответствует область, обозначенная
на рисунке (b) пунктирной линией. (d) – Люминесцентная карта сканирования на конфокальном микроскопе обла-
сти, обозначенной ROI на рисунке (a). Кружками на рисунках (b) и (d) обозначены области, которые проявляют
однофотонную статистику

вклад фонового излучения значителен, особенно при
мощности накачки больше 0.5 мВт. Из полученных
данных для P1 интенсивность насыщения составляет
I = 105 отсчетов в секунду. Данная величина сопо-
ставима с интенсивностями люминесценции различ-
ных излучателей на основе центров в алмазах и ранее
исследованных излучателей в нитриде бора [46, 47].

Для определения фотонной статистики излучате-
лей использовалась интерференционная схема Хэн-
бери Брауна и Твисса (ХБТ) с двумя детекторами,
как описано в работе [48]. С помощью интерферомет-
ра ХБТ измерялась автокорреляционная функция
второго порядка g(2)(τ). На рисунках 4с и d пред-
ставлены корреляционные функции с учетом вкла-
да фонового излучения (g(2)corr(τ)) согласно выраже-
нию [49, 50]:

g(2)corr(τ) =
g
(2)
exp(τ) − (1− ρ2)

ρ2
, (2)

где g(2)exp(τ) – экспериментально измеренная автокор-
реляционная функция второго порядка, при этом

значение ρ = S/(S + B), где S и B – интенсивности
люминесценции излучателя и фона. Значения S и B
были получены из измерения кривой насыщения. Та-
ким образом, при мощности накачки 0.3 мВт (плот-
ность мощности ∼ 0.2 МВт/см2) значение ρ состави-
ло 0.755. Полученные скорректированные функции
g(2)(τ) были аппроксимированы в модели с исполь-
зованием трех уровней энергий [51]:

g(2)(τ) = 1− C0e
|τ|
τ0 + C1e

|τ|
τ1 , (3)

где τ0 и τ1 – времена релаксации функции g(2)(τ),
ассоциированные с временем жизни возбужденного
и метастабильного уровней, C0 и C1 - амплитуды. Из
рисунков 4с и d видно, что излучатели демонстри-
руют провал функции g(2)(τ = 0) меньше 0.5 при
нулевой временной задержке. Таким образом, можно
говорить, что данные излучатели P1 и P2 проявляют
свойства однофотонного излучателя.

При этом в спектре ФЛ видно, что для отдельных
излучателей может присутствовать несколько спек-
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Рис. 4. (Цветной онлайн) (a) – Спектры ФЛ излучателей из областей P1 и P2, обозначенных на рис. 2d. Звездочкой
отмечена линия остаточного излучения лазерной накачки 532 нм. (b) – Зависимость интенсивности ФЛ излучателя
P1 (фиолетовые квадраты, без коррекции) от мощности лазерной накачки. Кривая насыщения с учетом фонового
излучения представлена синими квадратами и вклад фонового излучения – серыми треугольниками. Сплошными
прямыми приведены аппроксимирующие зависимости согласно модели, описанной в тексте. Интенсивность излучения
выражена в килоотсчетах в секунду (kcps). Значения параметров аппроксимации для синей зависимости составляют
I∞ = (100±1) ·103 отсчетов в секунду и Psat = 270±10мкВт. (c), (d) – Автокорреляционные функции второго порядка
для излучателей P1 (644 нм) и P2 (597 нм) с учетом фонового излучения. Значения провала g(2)(0) функции вблизи
нулевой временной задержки и времени релаксации τ0 в результате аппроксимации экспериментальных данных со-
ставляют g(2)(0) = 0.04±0.04 и τ0 = 5.3±0.2 нс для (c); g(2)(0) = 0.14±0.04 и τ0 = 3.3±0.2 нс для (d). Для излучателя
P1 использовался полосовой фильтр 650 нм, а для P2 – 590 нм

тральных линий в диапазоне от 570 до 800 нм. Нали-
чие нескольких линий может говорить о разных яв-
лениях. С одной стороны, серия спектральных линий
может быть связана со скоплением ярких и фотоста-
бильных излучателей в одной малой области, огра-
ниченной диаметром 0.5 мкм. С другой стороны, лю-
минесценция может быть связана с излучением орга-
нических молекул на поверхности hBN [52, 53]. Воз-
можен механизм люминесценции аналогичный излу-
чению донор-акцепторных пар, обнаруженный ранее
[54–56].

Времена релаксации возбужденных состояний
выявленных излучателей, в том числе и на разных
длинах волн, лежат в диапазоне 2–5 нс. При этом из-

за присутствия фонового излучения в кривых зату-
хания встречается компонента с более коротким вре-
менем, лежащим в диапазоне 0.3–0.5 нс.

Дополнительно было проведено сравнение спек-
тров излучения вблизи крупных пузырей и вдали от
пузырей на чешуйке hBN (рис. 5). Для области че-
шуйки hBN без пузырей, видна характерная линия
комбинационного рассеяния кристаллической струк-
туры hBN (∼ 1365 см−1). Данная линия соответству-
ет высокочастотной моде E2g и связана со смещения-
ми атомов бора и азота в противоположных направ-
лениях в каждой плоскости hBN [57, 58]. В то же
время, спектр комбинационного рассеяния для слу-
чая вблизи границы пузыря демонстрирует наличие
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Рис. 5. (Цветной онлайн) Спектры комбинационного
рассеяния из различных областей чешуйки hBN. Си-
няя кривая получена из области вблизи границы мик-
ропузыря

дополнительного максимума (∼ 1580 см−1), который
близок к комбинационному рассеянию графита (G –
пик), а также аморфного углерода и графена [59, 60].
Это рассеяние отвечает за колебания sp2-связанных
атомов углерода в одной плоскости [61]. Мы по-
лагаем, что данная особенность связана с наличи-
ем остатков углеродных соединений в промежутках
между пластинами hBN при сборке гомоструктур.
Данные углеродные соединения могут приводить к
появлению наблюдаемого в эксперименте фонового
излучения с временем высвечивания менее 0.5 нс в
кривых затухания и с широкой спектральной поло-
сой люминесценции [62, 63].

В процессе высокотемпературного отжига угле-
родные соединения могут разлагаться на различные
простейшие элементы, в том числе и углерод. От-
дельные атомы углерода при высокой температу-
ре могут встраиваться в кристаллическую решет-
ку hBN, образовывая излучающие дефекты [64, 65].
Вероятность этого внедрения, по-видимому, связана
как с объемом углеродного вещества, находящегося
в контакте с поверхностью hBN, так и с наличием
локальных деформаций, например, в местах образо-
вания пузырей.

В связи с полученными данными, является пер-
спективным контролируемое создание излучателей
в hBN при использовании структурированных под-
ложек для потенциального формирования пузырей
между слоями hBN в заданных местах [66, 67].

Заключение. Обнаружены фотостабильные из-
лучатели в гомоструктурах на основе двух сложен-
ных пластин hBN, которые создавались с помощью
разработанной технологии сухой сборки. Выявлен-

ные излучатели локализуются внутри микропузырей
и вызваны наличием остатков углеродных соедине-
ний, а их люминесценция активируется в результа-
те высокотемпературного отжига. Данные излучате-
ли испускают одиночные фотоны, что подтвержда-
ется наличием провала автокорреляционной функ-
ции второго порядка меньше 0.5 при нулевой вре-
менной задержке. Отдельные излучатели имеют ши-
рину линий на полувысоте до 4 нм, а в насыщении
могут достигать интенсивности излучения порядка
105 фотонов в секунду. Для квантовых технологий
необходимо детерминированное расположение источ-
ников одиночных фотонов, функционирующих при
комнатной температуре, что может быть достигнуто
за счет обнаруженного в данной работе формирова-
ния излучающих пузырей при использовании струк-
турированных подложек.
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Особенности нейтрализации быстрых протонов в углеводородном
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Для измерения высокоэнергетичной части функции распределения ионов по энергии в горячей плаз-
ме с помощью PCX (Pellet Charge eXchange) диагностики необходимо знать зависимость от энергии E

доли быстрых ионов F0(E) нейтрализующихся при пересечении пеллетного облака. С использованием
экспериментальных и расчетных данных об испарении полистироловых макрочастиц в гелиотроне LHD
проведен расчет F0(E) для протонов в углеводородном облаке в диапазоне энергий 50–1000 кэВ и при
питч-углах ≥ 70◦. При энергиях в диапазоне 50–200 кэВ необходимым становится учет ослабления пото-
ка нейтрализовавшихся протонов при многократных пересечениях облака. Потери энергии протонами
вдоль траектории ограничивают снизу возможный диапазон PCX измерений E > 100 кэВ. Необходи-
мость контроля ионизационного состава и структуры облака ограничивает локализацию области обзора
детектора нейтральных атомов в пределах ± 30мм от положения макрочастицы вдоль магнитного поля.
Это обуславливает необходимость совмещения оси инжекции с осью наблюдения NPA (Neutral Particle
Analyser) для оптимальной геометрии PCX измерений при использовании полистироловых макрочастиц.

DOI: 10.31857/S1234567824110065, EDN: LTJPBU

1. Введение. PCX (Pellet Charge eXchange) диа-
гностика является активным методом,позволяющим
измерять распределение по энергии быстрых ионов:
альфа-частиц, изотопов водорода при дополнитель-
ном нагреве с использованием ионно-циклотронного
резонанса ICRH и/или пучками нейтральных ато-
мов NBI [1, 2]. Мишенью для нейтрализации быст-
рых ионов фоновой плазмы с целью их последу-
ющей регистрации анализатором нейтральных час-
тиц NPA (Neutral Particle Analyser) служит плот-
ное нейтрально-плазменное облако вблизи испаряю-
щейся макрочастицы из материала с малым зарядом
ядра.

Доля нейтрализовавшихся на пеллетном облаке
быстрых ионов F0(E) является важнейшим пара-
метром диагностики. Она зависит от энергии ионов
и пройденной ими интегральной толщины облака
Sncl =

∫

ncl(l)dl, где ncl(l) – концентрации тяжелых
частиц в облаке вдоль траектории l движения быст-
рой частицы. При реализации PCX-диагностики до
настоящего времени предполагалось, что: 1) приме-
нима “однопроходная” модель, т.е. в видимой детек-
тором NPA части облака каждая из падающих на об-
лако быстрых частиц проходит через него один раз,
нейтрализуясь с вероятностью F0(E); 2) ларморов-

1)e-mail: o.bakhareva@spbstu.ru

ский радиус быстрого иона много больше поперечно-
го размера облака, а относительная потеря энергии
и рассеяние быстрого иона в облаке малы; 3) иониза-
ционный состав испарившихся частиц не меняется по
облаку. При перезарядке быстрых протонов в облаке
их равновесная нейтральная фракция рассчитывает-
ся в таком случае как [3]

F0(E, Sncl) = F∞
0 (E) · (1− e−(σ01(E)+σ10(E))Sncl), (1)

где σ10 и σ01 – суммарные сечения нейтрализа-
ции быстрого протона H+ и потери электрона быст-
рым нейтральным атомом H0, вычисленные при
некотором предполагаемом одинаковом по всему
облаку ионизационном составе; F∞

0 (E) = 1/[1 +

σ01(E)/σ10(E)]. Из уравнения (1) видно, что при до-
статочно больших значениях Sncl нейтральная фрак-
ция F0(E, Sncl) достигает своего “равновесного” зна-
чения F∞

0 (E), не зависящего от Sncl. Использо-
вание в расчетах зависимости F∞

0 (E) существен-
но упрощает расшифровку спектров в PCX диагно-
стике. Следует отметить, что применение однопро-
ходной модели и равновесной зависимости F∞

0 (E)

оказывается не всегда правомерно. В работе [4]
с помощью расчетов по методу Монте-Карло бы-
ло проанализировано ослабление потока нейтрали-
зовавшихся альфа-частиц с энергией до 4 МэВ за
счет многократного пересечения ими литиевого пел-
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летного облака (“многопроходная” модель). Ослаб-
ление было заметным при энергии-альфа частиц
< 250 кэВ/нуклон.

В работах [3, 5, 6] была предложена и развита
идея PCX диагностики протонов с энергиями E =

50−170 кэВ при дополнительном ICRH и/или NBI
нагреве на стеллараторе LHD, использующей в каче-
стве нейтрализующей мишени облако макрочастицы
из полистирола (C8H8). В работе [6] были сделаны
расчеты зависимости F∞

0 (E) для протонов с энерги-
ями E = 50−1000 кэВ в углеводородном облаке по
однопроходной модели для разных предполагаемых
усредненных ионизационных составов облака.

В экспериментах с инжекцией полистироловых
макрочастиц в LHD [7–9] продемонстрировано суще-
ственное изменение ионизационного состава по обла-
ку. Кроме того, из уравнения (1) следует, что при
достаточно больших плотностях тяжелых частиц ncl

в облаке величина F0(E, Sncl) может достигать “рав-
новесного” значения на небольшом участке dl траек-
тории быстрой частицы внутри облака. В этом слу-
чае F0(E, Sncl) ∼= F∞

0 (E) будет меняться вдоль тра-
ектории быстрой частицы и иметь значение на вы-
ходе из облака, соответствующее значениям F∞

0 (E)

в периферийной части. Эти особенности процессов
нейтрализации быстрых частиц в пеллетном облаке
должны быть учтены при расчете F0(E).

В данной работе уточнена модель расчета зависи-
мости F0(E) в облаке полистироловой макрочастицы
с учетом имеющихся экспериментальных и расчет-
ных данных о распределениях свечения углеводород-
ных облаков в линиях Hβ , CI, CII, CIII, распреде-
лениях температуры Tcl и концентрации электронов
облака ncl, а также о скорости испарения при инжек-
ции таких макрочастиц в плазму гелиотрона LHD [7–
9]. Результаты расчета использованы для формули-
рования диапазона параметров при PCX измерениях
функции распределения по энергии быстрых прото-
нов с использованием полистироловых макрочастиц.

2. Схема PCX измерений на гелиотроне

LHD. Вид сверху на экваториальную плоскость
установки вблизи порта 3-O показан на рис. 1. По-
листироловая макрочастица с начальным диаметром
dpel ≈ 900мкм инжектируется вдоль большого ради-
уса с внешней стороны гелиотрона в его экватори-
альной плоскости. С помощью инжектора TESPEL
она ускоряется до скоростей vp = (400−500)м/c
в направлении центра установки [10]. Испарение
происходит во внешней части плазменного шнура,
как правило, на расстоянии, не менее половины его
малого радиуса от магнитной оси. Для регистра-
ции перезарядившихся частиц в порте 3-O располо-

жен NPA, имеющий возможность регулировки угла
наблюдения.

Испаренное с поверхности макрочастицы ве-
щество, испытывая последовательную ионизацию
(H0 → H+, C0 → C+ → C2+ → . . . ) разлетается
вдоль магнитного поля и заполняет магнитную
силовую трубку с характерным поперечным ради-
усом rcl. На рисунке 1 цветом показаны области с
доминирующими концентрациями соответствующих
ионизационных состояний в облаке. Вблизи макро-
частицы испаренное вещество движется вместе с
ней. При этом, ионы испытывают ускорение против
градиента магнитного поля из-за нарастающей
поляризации облака в неоднородном магнитном
поле LHD [11]. На рисунке 1 это показано нараста-
ющим смещением удаленных частей облака от оси
магнитной силовой трубки, на которой расположена
макрочастица.

Рис. 1. (Цветной онлайн) Схема инжекции полистиро-
ловой макрочастицы и перезарядки быстрых протонов
в углеводородном облаке PCX-диагностики

3. Модель для вычисления доли нейтра-

лизовавшихся быстрых протонов. Как показано
на рис. 1, быстрые протоны с энергией E, скоростью
vH+ и питч-углом θ пересекают облако и на каждом
шаге ларморовской спирали могут нейтрализовать-
ся с вероятностью F0(E). Не удерживаемые магнит-
ным полем нейтральные атомы вылетают за преде-
лы плазмы и могут быть зарегистрированы детекто-
ром NPA, измеряющим распределение быстрых час-
тиц по E. Ось наблюдения NPA может быть располо-
жена под углом θ к магнитному полю для регистра-
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ции нейтральных атомов, образовавшихся при ней-
трализации быстрых протонов с соответствующим
питч-углом θ. В стационарном режиме, поток пада-
ющих на облако быстрых протонов в заданной об-
ласти сформирован из частиц, прибывающих в нее
из фоновой плазмы вдоль магнитного поля. Соглас-
но однопроходной модели, F0(E) рассчитывается в
приближении плоского и однородного по x потока
быстрых частиц, которые в области обзора детекто-
ра однократно пересекают облако. Ось x перпендику-
лярна магнитному полю и выбрана в плоскости оси
наблюдения NPA.

Если потери энергии и рассеяние протонов на час-
тицах облака невелики, то измеряемая детектором
NPA скорость счета dN0/dt нейтральных атомов H0

в диапазоне энергий (E,E +∆E) может быть связа-
на с функцией распределения по энергии dnH+/dE

быстрых протонов фоновой плазмы следующим со-
отношением:

dN0

dt
=
dnH+

dE
∆E · vH+ sin θ · F0(E)κ · Seff

∆Ω

4π
ηµ, (2)

где Seff = 2rcl · 2rNPA – видимая NPA эффективная
площадь облака при условии rcl ≪ rNPA, которое
обычно выполняется при PCX измерениях; усредне-
ние F0(E)κ =

∫∫

F0(E, y, z) · dy ·κ(z)dz/Seff выполня-
ется по части облака, видимой детектором NPA; κ –
фактор ослабления потока быстрых ионов в много-
проходном приближении; ∆Ω – телесный угол, под
которым из облака видна принимающая сигнал пло-
щадь детектора NPA, η – эффективность регистра-
ции быстрых атомов детектором NPA, µ – вероят-
ность того, что быстрый атом H0 не ионизуется в
фоновой плазме и долетит до детектора. Выражения
для ∆Ω, η и µ были получены ранее в [3, 5, 6] и в дан-
ной работе не обсуждаются. Новый, по сравнению с
однопроходной моделью [3–6], множитель κ в уравне-
нии (2) характеризует возможное ослабление потока
быстрых ионов к моменту их попадания в область об-
зора детектора вследствие вероятной нейтрализации
на предыдущих участках траектории. Детали расче-
та множителя κ представлены в разделе 5.

Значение F0 ≡ F0(E) на выходе из облака для
различных значений энергии E находятся из реше-
ния уравнения для dF0/dx, при начальном условии
F0(x = 0) = 0 и условии сохранения числа частиц
H+ и H0 в потоке: F1(x) + F0(x) = 1. Учитывая, что
dx = dl · sin(θ) и предполагая z = const вдоль траек-
тории протона в условиях, когда ларморовский ради-
ус быстрого иона много больше поперечного размера
облака, уравнение для dF0/dx из работ [3–6] может
быть записано в виде:

dF0

dx
∼=

(1 − F0(x))
∑

i

n(i)(x)σ
(i)
10 − F0(x)

∑

i

n(i)(x)σ
(i)
01

sin(θ)
,

(3)

где n(i) – концентрация тяжелых частиц углеводо-
родного облака; σ10(i) и σ01(i) – сечения нейтрализа-
ции быстрого протона H+ и потери электрона быст-
рым нейтральным атомом H0 на однородной мишени
из частиц сорта (i). Зависимости сечений σ10(i)(E) и
σ01(i)(E) от энергии взяты из работы [6].

4. Предполагаемые распределения иониза-

ционных состояний в углеводородном облаке.

Структура углеводородного облака вблизи испаряю-
щейся в плазме полистироловой макрочастицы изу-
чалась на гелиотроне LHD [7–9]. В экспериментах
на LHD измерялись пространственные распределе-
ния излучения нейтральных атомов H0, C0, первого
C+, и второго ионов C2+ углерода, а также темпера-
туры Tcl и концентрации ncl электронов облака.

При расчетах нейтрализации быстрых протонов
в углеводородном пеллетном облаке использовались
подобранные модельные пространственные распре-
деления различных степеней ионизации углерода и
водорода, представленные на рис. 2. Данные распре-
деления позволяют воспроизвести наблюдаемые раз-
меры излучающих областей нейтрального водоро-
да, а также нейтрального, однократно и двукратно
ионизованного углерода в облаке с учетом влияния
как электронов пеллетного облака, так и электро-
нов горячей фоновой плазмы [12]. Таким образом,
выбранные распределения согласуются также с рас-
пределениями концентрации и температуры электро-
нов облака, измеренными экспериментально в обла-
сти свечения нейтрального водорода. При вычисле-
нии распределения С3+ на рис. 2 предполагается, что
продольный спад суммарной концентрации тяжелых
частиц определяется скоростью поперечного дрейфа
в неоднородном магнитном поле [11]. Отметим, что
это предположение использовалось в работе [13], в
которой удалось согласовать экспериментальные из-
мерения скорости испарения с расчетом при одновре-
менном учете экранирования полистироловой макро-
частицы не только нейтральным облаком испаренно-
го вещества, но и облаком вторичной плазмы пеллет-
ного облака.

Данное модельное представление ограничивает-
ся степенями ионизации углерода до С3+ включи-
тельно. Как видно из рис. 2b, степень ионизации ато-
мов углерода в облаке достаточно быстро меняется
вдоль магнитного поля, и уже на удалении 30 мм око-
ло половины ионов углерода ионизованы до C3+, а
на удалении 60 мм полностью отсутствует ион C2+.
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Рис. 2. (Цветной онлайн) (а) – Радиальные профили
при z = 0мм концентраций водорода в зарядовых со-
стояниях H0 (кривая 1), H+ (кривая 2) и их суммы
nH0+nH+ = nС0 +nС++nС2++nС3+ (кривая 7), а так-
же концентраций углерода в зарядовых состояниях С0

(кривая 3), С+ (кривая 4), С2+ (кривая 5), С3+ (кри-
вая 6); r0 = 3.8мм; (b) – продольные профили (вдоль
z) концентраций водорода и углерода в различных за-
рядовых состояниях (обозначения те же, что и в части
(a)) при r = 0

При этом о дальнейшей ионизации эксперименталь-
ные сведения отсутствуют. В связи с этим в данной
работе для расчетов F0(E) анализируется область не
далее ± 60 мм от макрочастицы в направлении маг-
нитного поля.

5. Результаты расчетов нейтральной фрак-

ции F0(E) по однопроходной модели. Модель-
ное распределение концентраций тяжелых частиц об-
лака, показанное на рис. 2, использовалось при вы-
числении доли перезарядившихся быстрых протонов
F0(E) на одном проходе через облако. В соответствии
с разделом 3, в выбранном приближении облако со-
стоит из тяжелых частиц следующих сортов (i): H0,
H+, C0, C+, C2+, C3+, а так же из холодных элек-
тронов.

На рисунке 3 показаны примеры рассчитанных
из уравнения (3) долей нейтрализовавшихся прото-
нов F0(x) для двух поперечных сечений облака на

Рис. 3. (Цветной онлайн) Изменение нейтральной
фракции F0 с увеличением пройденного расстояния x

вдоль хорд: y/r0 = 0 (кривая 0), y/r0 = 0.25 (кривая
1), y/r0 = 0.5 (кривая 2), y/r0 = 0.75 (кривая 3) при
θ = 70◦ для энергии E = 100 кэВ (a), (b), E = 500 кэВ
(c), (d) и E = 1МэВ (e), (f): при z = 0мм (a), (c), (e) и
при z = 30мм (b), (d), (f). r0 = 3.8мм

разных расстояниях z от макрочастицы: (a), (с),
(e) – при z = 0мм, (b), (d), (f) – при |z| = 30мм.
При этом рис. 3a, b соответствуют энергии протона
E = 100 кэВ, рис. 3c, d энергии протона E = 500 кэВ,
рис. 3e, f энергии протона E = 1МэВ. На каждом
графике эволюция F0(x/r0) приведена для четырех
хорд по y, проходящих на разных расстояниях от
продольной оси облака. Из рисунка 3а, с видно, что
в центре облака (z = 0) при небольших энергиях
E = 100−500 кэВ заметная доля быстрых протонов,
нейтрализовавшихся при прохождении центральной
низкоионизованной части облака, вновь ионизуется
в периферийном слое на выходе из облака.

При E = 1МэВ на рис. 3е данный эффект ме-
нее заметен, так как интегральная толщина внешне-
го слоя недостаточна для ионизации. Протоны, пе-
ресекающие облако по удаленным от его оси хордам
y/r0 ≥ 0.75 нейтрализуются в соответствии с пара-
метрами внешнего слоя.

При удалении от макрочастицы вдоль z иониза-
ционный состав вдоль хорды становится более высо-
коионизованным и слабо зависит от поперечной ко-
ординаты. В связи с этим уменьшается зависимость
значения F0 от хорды, по которой быстрые части-
цы пересекают облако. Исключение составляют наи-
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более удаленные хорды, где интегральная плотность
облака вдоль траектории недостаточна для достиже-
ния F∞

0 (E) характерной для данного сечения.
Были получены средние по поперечному сечению

облака значения 〈F0(E)〉y при различных z. Для это-
го в выбранном сечении по z вычислялись хордовые
значения F0(E, y, z) с шагом по y: δy = r0/20.

На рисунке 4a показаны зависимости 〈F0(E)〉y ,
полученные для четырех значений z. Кроме того, на
рис. 4b приведены зависимости F∞

0 (E) для различ-
ных зарядовых составов.

Рис. 4. (Цветной онлайн) (a) – Вычисленные зависимо-
сти 〈F0(E)〉y для z = 2мм (кривая 1), 10мм (кривая 2),
20 мм (кривая 3), 30мм (кривая 4); (b) – зависимости
F∞

0 (E), вычисленные для четырех зарядовых составов
облака, nH+ : nC+ : nC2+ = 2 : 1 : 1 (кривая 1); nH+ :

nC2+ = 1 : 1 (кривая 2); nH+ : nC2+ : nC3+ = 2 : 1 : 1

(кривая 3); nH+ : nC3+ = 1 : 1 (кривая 4)

Из представленных на рис. 4a распределений вид-
но, что по мере удаления от макрочастицы вдоль z
значения 〈F0(E)〉y снижаются. При усреднении по се-
чениям с различными значениями z в пределах об-
ласти обзора детектора, наибольший вклад в сред-
нее F0(E) дадут сечения c меньшими z, т.е. наиболее
близкие к центру облака (z = 0). Реальные размеры
области наблюдения NPA составляют несколько де-
сятков миллиметров в диаметре, а относительное по-

ложение облака и области наблюдения также может
существенно, в пределах нескольких десятков мил-
лиметров, варьироваться от эксперимента к экспери-
менту. Поэтому при анализе данных NPA для обес-
печения возможности абсолютных измерений требу-
ется детальный расчет F0(E)·κ в части облака, попа-
дающей в область обзора NPA. Использование зави-
симости F∞

0 (E), вычисленной для гипотетического
усредненного ионизационного состава облака в фор-
муле (2) может приводить к существенным ошибкам
при реконструкции абсолютных значений dnH+/dE

вплоть до порядка величины и более. При этом, как
отмечалось ранее в работе [6], восстановление формы
спектра остается возможным.

6. Оценки влияния многократного пересе-

чения облака протонами. Множитель κ в форму-
ле (2) – это коэффициент ослабления потока быст-
рых частиц в “многопроходном” приближении, учи-
тывающий выбывание из потока нейтрализовавших-
ся ранее частиц. Нейтрализация на каждом проходе
через облако (с номером l) заметно зависит от его
удаления zl от макрочастицы. Итоговое ослабление
может быть представлено как:

κ(z, E, θ) =

N(z,E,θ)
∏

l=0

(1− 〈F0(E, zl)〉), (4)

где N(z, E, θ) – количество проходов через облако,
совершенных быстрым ионом начиная с z = 60мм
до его попадания в сечение z, а l принимает зна-
чения от 0 до N(z, E, θ). Отметим, что, как видно
из рис. 4, увеличение степени ионизации компонент
облака приводит к снижению нейтральной фракции
F0. При увеличении степени ионизации углерода на
1, значение F0 снижается от 2 при энергии 1 МэВ до
10 раз при энергии 100 кэВ. В связи с этим нейтра-
лизацией протонов на удалении более 60 мм можно
пренебречь.

Для учета потерь энергии быстрого протона
вдоль траектории dE/dx из-за столкновений с ча-
стицами облака использовано выражение, получен-
ное из формул для потерь энергии быстрых положи-
тельных ионов [14]:

dE

dx
= −2πe4Z2

Hmp

Eme
nC,H(x)×

×
(

ZC ln

(

2E

IC
· me

mp

)

+ ZH ln

((

2E

IH
· me

mp

)))

, (5)

где mp и me – массы протона и электрона, ZH = 1,
ZC = 6, IH = 15.0 эВ, IC = 33.3 эВ, nC,H = nH0 +

nH+ = nС0+nС++nС2++nС3++nС4++nС5++nС6+ –
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половина концентрации тяжелых частиц облака во
всех зарядовых состояниях.

В таблице 1 указаны значения N количества про-
ходов, совершаемых быстрым протоном с энергией E
и питч-углом θ от границы облака при z = 60мм
до центра z = 0, а так же соответствующие зна-
чения коэффициента ослабления κ и относитель-
ной потери энергии ∆E/E. Результаты расчета κ(z)
при нескольких значениях питч-угла θ приведены на
рис. 5a, b для энергий протона 50 кэВ и 100 кэВ, со-
ответственно.

Таблица 1. Количество проходов N и коэффициент ослабле-
ния потока κ и относительная потеря энергии ∆E/E быстрых
протонов с энергией E и питч-углом θ при прохождении участ-
ка длиной в 60 мм вдоль z

E, кэВ θ 70◦ 80◦ 85◦ 89◦

N > 3 > 6 > 11 > 52

50 κ(0, E, θ) 0.8 0.7 0.6 0.14

∆E/E, % 100 100 100 100

N 2 4 8 37

100 κ(0, E, θ) 0.92 0.88 0.80 0.45

∆E/E, % 0.4 1 2.5 12

N 2 3 6 26

200 κ(0, E, θ) 0.99 0.97 0.95 0.85

∆E/E, % 0.2 0.3 0.7 3.5

Видно, что при E = 50 кэВ происходит значи-
тельное ослабление потока вследствие нейтрализа-
ции κ = 0.14 при питч-угле θ = 89◦, а при угле
θ = 70◦ потери из-за нейтрализации заметно мень-
ше κ = 0.8. Это не препятствует проводить PCX из-
мерения и восстанавливать соответствующие части
распределения по энергии. А вот потери энергии для
E = 50 кэВ оказываются очень значительными. Да-
же при питч-угле θ = 70◦. Наблюдается полная тер-
мализация протонов с такими энергиями в облаке.
Но уже при E = 100 кэВ потери энергии составляют
12 % при угле θ = 89◦, а при угле 70◦ не превышают
1 %. При этом коэффициент κ = 0.45 при θ = 89◦ и
κ = 0.82 при θ = 70◦. По мере увеличения энергии
протонов, влияние этих двух эффектов снижается.

Таким образом, в диапазоне энергий 100–200 кэВ
требуется учет ослабления потока быстрых прото-
нов вследствие их нейтрализации, а также учет поте-
ри энергии протонами, который может достигать де-
сятка процентов. При больших энергиях эффектами,
связанными с потерей энергии и выбыванием прото-
нов вследствие нейтрализации можно пренебречь.

Можно ожидать, что при PCX измерениях значи-
тельное влияние на результат окажет взаимное рас-
положение оси инжекции макрочастицы и оси на-
блюдения NPA. Поперечное смещение макрочастицы

Рис. 5. (Цветной онлайн) k(z,E) при нескольких значе-
ниях питч-угла θ = 70◦ (кривая 1), θ = 80◦ (кривая 2),
θ = 85◦ (кривая 3), θ = 87◦ (кривая 4), θ = 89◦ (кривая
5) для: (a) – E = 50кэВ; (b) – E = 100 кэВ

относительно области обзора NPA за время испаре-
ния составит Lp×sinϕ, где Lp – глубина проникнове-
ния макрочастицы в плазму. Так, если угол между
осью инжекции и осью наблюдения NPA ϕ = 30◦,
что может реализовываться при инжекции макро-
частицы вдоль большого радиуса установки и при
расположении NPA для измерения потоков нейтра-
лизовавшихся протонов с питч-углом 70◦, а глубина
проникновения приблизительно 200 мм, поперечное
смещение будет достигать 100 мм. В связи с этим,
при проведении абсолютных PCX измерений необ-
ходимо, во-первых, ограничить смещение пеллетно-
го облака в области обзора NPA, например, за счет
уменьшения угла между направлением наблюдения
и направлением инжекции, а во-вторых, обеспечить
непрерывное отслеживание расположения пеллетно-
го облака в области обзора NPA.

7. Выводы. Экспериментальные и расчетные
данные о скорости испарения и распределениях из-
лучения водорода и углерода вблизи испаряющих-
ся макрочастиц из полистирола, полученные на ге-
лиотроне LHD, использованы для построения при-
ближенных модельных пространственных распреде-

3 Письма в ЖЭТФ том 119 вып. 11 – 12 2024



816 О. А. Бахарева, В. Ю. Сергеев, И. А. Шаров

лений атомов и ионов углерода и водорода в пеллет-
ном облаке. Это позволило рассчитать долю быстрых
протонов F0(E), нейтрализующихся в пеллетном об-
лаке, информация о которой необходима для интер-
претации сигналов PCX диагностики. Расчет выпол-
нен для диапазона энергий E = (50−1000)кэВ при
питч-углах ≥ 70◦.

Показано, что зарядовый состав облака достаточ-
но быстро меняется по мере удаления от макроча-
стицы, что существенно влияет на расчетные значе-
ния F0(E). Эти значения могут заметно отличаться
от значений, использованных в более ранних работах
в приближении постоянного однородного по облаку
ионизационного состава.

В работе показано, что при энергиях протона в
диапазоне 50–200 кэВ необходимо учитывать ослаб-
ление потока быстрых протонов в результате нейтра-
лизации при многократных пересечениях облака, а
также потери энергии протонами вдоль траектории.
При энергии 50 кэВ наблюдается термализация про-
тонов. При энергии 100 кэВ потери энергии прото-
нов не превышают 0.4–12 % при питч-углах 70◦–89◦

соответственно. Полученные результаты демонстри-
руют возможность реализовать абсолютные PCX-
измерения энергетических распределений быстрых
протонов в диапазоне энергий 100 кэВ< E < 1000 эВ.

Необходимость контроля ионизационного состава
и структуры облака ограничивает локализацию об-
ласти обзора детектора нейтральных атомов. В угле-
водородных пеллетных облаках доступная для экс-
периментального контроля ионизационного состава
часть облака располагается в пределах ±30 мм от по-
ложения макрочастицы вдоль магнитного поля. Для
оптимальной геометрии абсолютных PCX измерений
предпочтительно совместить ось инжекции с осью
наблюдения NPA. Для относительных измерений оси
инжекции и наблюдения могут быть расположены
под углом друг к другу.

Полученные результаты могут быть полезны при
проектировании и применении PCX-диагностики
быстрых протонов с инжекцией углеводородных
макрочастиц, что актуально для всех крупных
установок с магнитным удержанием высокотемпера-
турной плазмы, оснащенных нагревными пучками
нейтральных атомов NBI с энергиями 100 кэВ и
более, а также использующих высокочастотный
нагрев малой добавки ионов на гармонике ионно-
циклотронной частоты.
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В работе исследуется феномен квазикогерентной моды колебаний омической плазмы токамака Т-10.
Наряду со спектром относительных колебаний электронной плотности и колебаний электростатического
потенциала исследуются спектры магнитных флуктуаций плазмы токамака. Установлено наличие как
электростатической, так и магнитной компонент флуктуаций квазикогерентной моды как в основной,
так и в периферийной частях плазменного шнура, что предлагает рассматривать ее как один видов
электромагнитной турбулентности горячей плазмы.

DOI: 10.31857/S1234567824110077, EDN: LVGDJX

1. Введение. Квазикогерентная мода (ККМ) ко-
лебаний плазмы регистрируется во многих режи-
мах горения плазмы в токамаках, преимуществен-
но в виде возмущений плотности плазмы, возбуж-
даемых на частотах порядка сотен кГц. Данный тип
мелкомасштабных колебаний наблюдается как в чи-
сто омической плазме [1], так и плазме L-моды (low
confinement mode) при использовании систем допол-
нительного нагрева плазмы [2, 3]. Схожий тип ко-
лебаний, названный как слабо-когерентная мода ко-
лебаний плазмы (weakly coherent mode), также об-
наруживается и в режимах улучшенного удержа-
ния плазмы в D-образных конфигурациях, напри-
мер, в I-моде (от англ. improved confinement mode)
[4]. Была также показана возможность одновремен-
ного существования двух квазикогерентных частот-
ных пиков в спектре колебаний плотности плазмы:
низкочастотная ККМ (НЧ ККМ), называемая про-
сто ККМ, если наблюдается лишь один характерный
пик, и высокочастотная ККМ (ВЧ ККМ). Для при-
мера см. рис. 25 в работе [1], где НЧ ККМ обозначе-
на как LF QC mode, и ВЧ ККМ – как HF QC mode.
Рассматривалась возможность интерпретации ККМ
как ионной температурно-градиентной неустойчиво-
сти (ITG-mode) или неустойчивости на запертых
электронах (TEM) [1, 5], однако причина возбужде-
ния квазикогерентных колебаний пока еще не уста-
новлена.

1)e-mail: nickbebeskis@gmail.com

Эксперименты на токамаках показывают, что
развитие квазикогерентных осцилляций, как прави-
ло, коррелирует с переходами между различными ре-
жимами удержания плазмы. Так, например, выра-
женный частотный пик ККМ пропадает со спектров
флуктуаций плотности плазмы после перехода из так
называемого режима линейного омического удержа-
ния (linear ohmic confinement, LOC) в режим на-
сыщенного омического удержания плазмы (saturated

ohmic confinement, SOC) [5]. В разрядах с D-образной
конфигурацией сечения плазменного шнура было по-
казано, что развитие слабо-когерентной моды (weakly

coherent mode, WCM) колебаний плазмы на краю
плазмы r/a > 0.95, где a – малый радиус плазмен-
ного шнура, коррелирует с переходом в режим улуч-
шенного удержания плазмы [6]. К настоящему вре-
мени объяснение данных процессов и их связи с раз-
витием ККМ не найдено.

В отличие от когерентных колебаний плазмы,
занимающих узкую частотную полосу ∆f масшта-
ба нескольких кГц с ∆f < f , как, например,
геодезическая-акустическая мода (ГАМ) колебаний
плазмы [7], для ККМ характерна достаточно широ-
кая частотная полоса масштаба нескольких десятков
кГц с ∆f ≈ f . При этом, спектральный пик ККМ
обычно располагается на частотах > 50 кГц [8–10], и
имеет характерное колоколообразное амплитудное-
частотное распределение. Исследования ККМ, вы-
полненные на различных установках, показали, что
для ее поперечного волнового числа k⊥ характер-
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но соотношение 0.02 ≤ k⊥ρi ≤ 0.4, где ρi – лар-
моровский радиус на иона [8]. Полоидальное модо-
вое число m возмущений плотности лежит в диапа-
зоне 20 ≤ m ≤ 50. При этом фазовая скорость соот-
ветствующих возмущений плотности ориентирована
в сторону электронного диамагнитного дрейфа, тем
самым указывая на электронный механизм раскачки
квазикогерентных колебаний, например, на моду на
запертых электронах.

На установке Т-10 ККМ наблюдалась в виде ко-
лебаний плотности плазмы как в омических режимах
горения плазмы, так и в режимах с дополнительным
ЭЦР-нагревом плазмы со среднехордовой электрон-
ной плотностью плазмы в диапазоне 1.5×1019 ≤ n̄e ≤

4 × 1019 м−3 [1]. При этом однозначных корреляций
между временной эволюцией параметров ККМ и из-
менением глобальных параметров плазмы в течении
разряда на настоящий момент не обнаружено. Одна-
ко отметим, что, как правило, при включении допол-
нительного ЭЦР-нагрева плазмы происходит замет-
ное снижение центральной частоты пика квазикоге-
рентных колебаний при одновременном нарастании
его амплитуды [11]. В случае низкой столкновитель-
ности это снижение частоты сопровождается замет-
ным сужением частотного интервала ККМ [12].

Недавние исследования турбулентности плазмы
на установке Т-10 показали, что ККМ может так-
же проявляться в виде возмущений электрическо-
го потенциала плазмы [11]. Хотя на периферии D-
образной плазмы у ККМ была обнаружена и маг-
нитная компонента [13], это наблюдение не повли-
яло на сложившееся мнение об электростатической
природе ККМ, подтвержденное отсутствием наблю-
дений магнитной компоненты ККМ в центральных
областях плазмы, а также в круглых токамаках.

Работа посвящена экспериментальному иссле-
дованию электростатических и магнитных свойств
ККМ в омической плазме круглого токамака Т-10.
Результаты измерений подтверждают электромаг-
нитную природу ККМ, что расширяет современные
представления о мелкомасштабной турбулентности
горячей плазмы. Работа организована следующим
образом. Схема эксперимента представлена в раз-
деле 2. Спектральный и корреляционный анализ
колебаний плазмы, а также обсуждение их ре-
зультатов представлены в разделе 3. Заключение
приведено в последнем разделе.

2. Схема эксперимента. Эксперимент проведен
в омической плазме токамака Т-10 (большой ради-
ус R = 1.5м, малый радиус a = 0.3м) с вольфра-
мовым лимитером [14]. Исследован режим с током
плазмы Ip = 230 кА, магнитным полем на оси плаз-

мы Bt = 2.25Тл, что соответствовало фактору запа-
са устойчивости на границе qcyl(a) ≈ 3. Направление
тока совпадало с направлением тороидального поля.

Профили электронной температуры (Te) были из-
мерены при помощи ECE-радиометра, работающего
на второй гармонике электронно-циклотронного ре-
зонанса 2ωce, и системой томсоновского рассеяния
(TS), настроенной на длину волны лазерного излу-
чения λ = 532 нм. Профили электронной плотности
плазмы (ne) были измерены c помощью комбинации
микроволнового и HCN лазерного интерферометров.
Профили ионной температуры (Ti) были измерены
методом перезарядочно-рекомбинационной спектро-
скопии по данным интенсивности спектральной ли-
нии иона C5+ (λ = 5291 Å). Временные осцилло-
граммы основных параметров разряда изображены
на рис. 1. На протяжении фазы разряда с постоян-

Рис. 1. (Цветной онлайн) Временная эволюция основ-
ных параметров плазмы: (a) – ток плазмы Ip, средне-
хордовая электронная плотность плазмы n̄e, запасен-
ная энергия плазменного шнура Wdia; (b) – централь-
ная электронная Te(0) и ионная Ti(0) температуры, зе-
леная пунктирная линия – аппроксимация для всех им-
пульсов исследованного режима. Интервал измерения
флуктуаций плазмы отмечен серым цветом

ным током плазмы (Ip = const) медленный спад n̄e

сопровождается практически линейным ростом цен-
тральной Te, при этом энергосодержание плазмен-
ного шнура оставалось на уровне Wdia ≈ 10 кДж
на протяжении фазы измерений флуктуаций плаз-
мы согласно сигналу диамагнитной петли. Ионная
температура в центре плазмы Ti(0) оставалась прак-
тически неизменной.
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Исследования флуктуаций плазмы на стороне
слабого магнитного поля (ССМП) установки про-
водились с использованием многоканальной диагно-
стики зондирования пучком тяжелых ионов (ЗПТИ)
[15]. Эта диагностика, задуманная и первоначально
используемая для измерений радиальных распреде-
лений потенциала плазмы [16], в дальнейшем достиг-
ла уровня комплексной диагностики электрического
потенциала и турбулентности [17].

В нескольких областях измерений одновремен-
но измерялись флуктуации электронной плотно-
сти плазмы δne/ne, электростатического потенциа-
ла плазмы ϕ̃pl, а также флуктуации тороидального
сдвига зондирующих ионов в детекторе энергетиче-
ского анализатора ζ̃d, вызванных магнитными флук-
туациями плазмы. Величина ζ̃d отражает как ло-
кальные флуктуации тороидальной компоненты маг-
нитного векторного потенциала Ãζ в области изме-
рений, так и интегральные характеристики флукту-
аций, возникающих вдоль траекторий зондирующих
ионов. Несмотря на то, что, как правило, в экспери-
ментальном сигнале ζ̃d доминирует локальный член
[18–20], в данной работе рассматривается суммарный
вклад таких флуктуаций.

Одновременные измерения позволили исследо-
вать корреляционные характеристики турбулент-
ности. Квадратичный коэффициент когерентности
между двумя сигналами x(t) и y(t) определялся как

γ2 =
|〈Φ(x)× Φ∗(y)〉|2

〈|Φ(x)|2〉 × 〈|Φ(y)|2〉 , (1)

где Φ(x) – Фурье-образ сигнала x(t). Кросс-фаза
между двумя исследуемыми сигналами определя-
лась как

α(x, y) = arg(Φ(x)× Φ∗(y)), (2)

где Φ∗(y) – комплексно-сопряженная функция
Фурье-образа. Для полоидально сдвинутых обла-
стей измерений полоидальная длина возмущений
вычислялась как

λθ = 2πlθ/α, (3)

где α – кросс-фаза, а lθ – расстояние между точками
наблюдения (имеет масштаб от 1 до нескольких cм).
Полоидальный номер моды колебаний вычислялся
как

(m = 2πr)/λθ, (4)

где r соответствует текущей радиальной координате
измерений. Волновое число вычислялось как

k = 2π/λθ. (5)

Сигналы высокочастотного магнитного зонда
(МЗ), установленного в тени полоидального воль-
фрамового лимитера на ССМП, были использованы
для описания спектров магнитных возмущений вне
плазмы. Области измерений МЗ и ЗПТИ распола-
гались вблизи экваториальной плоскости установки
на ССМП. Для оценки полоидального модового
числа доминирующего магнитного возмущения,
были использованы данные 24 низкочастотных МЗ,
равномерно расположенных вдоль полоидального
обхода установки в сечении лимитера [21]. Для изме-
рения флуктуаций плавающего потенциала плазмы
ϕ̃fl, а также для измерения δne/ne на периферии
плазмы были использованы ленгмюровские зонды
(ЛЗ), установленные на подвижном манипуляторе
на ССМП.

3. Результаты и обсуждение. На рисунке 2
представлены типичные спектры мощности (Power
spectral density, PSD) колебаний различных плазмен-
ных параметров, измеренных одновременно ЗПТИ
и ЛЗ в фиксированных точках внутри плазменно-
го шнура, а также МЗ. Область наблюдения ЗП-
ТИ находилась на r/a = 0.72, где r – радиальная
координата, в то время как манипулятор ЛЗ был
вдвинут на r/a = 0.98. МЗ был зафиксирован на
отметке r/a = 1.1. Представленные спектры усред-
нены во времени в квазистационарной фазе разря-
да t = 550−950мс для повышения их статистиче-
ской надежности. Данные сгруппированы по цветам:
красный цвет кривых соответствует спектрам коле-
баний плотности (δne)/ne, синий – спектрам коле-
баний потенциала плазмы. Низкочастотные области
спектров (f < 40 kHz) показаны на правой стороне
рис. 2.

Рисунок 2a, c показывает существование ККМ
как широкого частотного пика в области частот 50–
200 кГц на спектрах δne/ne, измеряемых ЗПТИ и ЛЗ.
На r/a = 0.72 спектральный пик ККМ с центральной
частотой fQCM = 85 кГц имеет полную ширину на
уровне половины высоты FWHM ∼ 110 кГц. На пери-
ферии плазмы ККМ имеет fQCM = 75 кГц c FWHM
∼ 55 кГц. Различия между двумя областями плаз-
менного шнура более выражены на спектрах колеба-
ний потенциала плазмы. На спектре (ϕ̃fl ККМ пред-
ставлена отчетливым пиком на спектре ϕ̃pl (рис. 2с),
в то время как во внутренней области плазмы частот-
ный пик ККМ имеет амплитуду осцилляций близкую
к уровню шума (рис. 2).

Здесь обращает на себя внимание выраженный
частотный пик вблизи нижней границы интервала
частот ККМ в спектре ϕ̃pl, а именно, на f = 60 кГц,
который ранее не наблюдался в плазме ни с омиче-
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Нормализованные спектры плотности мощности колебаний: (a), (b) – относительных коле-
баний электронной плотности и потенциала плазмы, измеренных ЗПТИ (HIBP); (c), (d) – относительных колебаний
электронной плотности и плавающего потенциала плазмы, измеренных ЛЗ (LP); (e), (f) – магнитных колебаний,
измеренных внутри плазмы ЗПТИ и вне плазмы – МЗ (MP)

ским, ни с дополнительным нагревом. Этот частот-
ный пик наблюдается при помощи ЗПТИ как возму-
щение потенциала во внутренних областях плазмы.
Его исследование остается вне рамок данной работы.

Спектры магнитных колебаний показаны на
рис. 2e, f. Широкий спектральный пик ККМ от-
четливо виден на спектре мощности магнитных
возмущений ζ̃d внутри плазмы, вне ее он так-
же регистрируется, хотя и менее отчетливо. В
низкочастотных областях спектров колебаний,
измеренных ЛЗ и ЗПТИ, присутствуют спектраль-
ные пики ГАМ и МГД тиринг-моды с m/n = 2/1

(рис. 2b, d). Отметим, что тонкая структура ГАМ
представленная основным частотным пиком ГАМ
на fGAM,main = 18 кГц и его высокочастотным
сателлитом на fGAM, sat = 21 кГц, проявляется на
обоих спектрах ϕ̃pl и ζ̃d в основной плазме, что

подтверждает прежние наблюдения магнитной
компоненты ГАМ [22].

На периферии плазмы, при r/a = 0.98 наблюда-
ется только основной частотный пик ГАМ на спек-
тре ϕ̃fl, что согласуется с прежними наблюдениями
радиальной структуры ГАМ [22–24]. На спектре маг-
нитных возмущений, измеренном МЗ видны фунда-
ментальная fm2 = 6.7 кГц, вторая 2fm2 = 13.4 кГц и
третья 3fm2 = 20.1 кГц гармоники моды МГД тиринг
моды m/n = 2/1 (рис. 2 f).

Рисунок 3 показывает статистически значимые
дальние корреляции между магнитными и электро-
статическими колебаниями в области частот ККМ,
что дополнительно подтверждают электромагнит-
ную природу ККМ на периферии плазмы. Важно
отметить, что углубление положения ЛЗ в плазму
приводит к резкому нарастанию квадратичного ко-
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Частотный спектр коэффици-
ента когерентности между магнитными флуктуациями
и флуктуациями плавающего потенциала и плотности
на периферии плазмы, вычисленный для пар сигналов
ЛЗ (LP) и МЗ (MP). Красная и синяя кривые соответ-
ствуют радиальным положениям ЛЗ на r/a = 0.98 и
МЗ на r/a = 1.1 (# 73094), зеленая и оранжевая – ЛЗ
на r/a = 0.97 и МЗ на r/a = 1.1 (# 73099)

эффициента когерентности γ2 для ККМ. Тем самым
можно предположить, что источник ККМ располо-
жен в основной плазме, что согласуется с прежними
наблюдениями ее радиальной структуры [25].

Анализ корреляций магнитных колебаний между
соседними каналами ЗПТИ показывает монотонный
спад коэффициента когерентности γ2 в области час-
тот ККМ при увеличении полоидального расстояния
между точками измерений (рис. 4а). При этом вели-
чина кросс-фазы α монотонно нарастает, что ука-
зывает на непрерывный характер распространения
магнитного возмущения от второго канала к наибо-
лее удаленному пятому, где α достигает ∼π/2, см.
рис. 4b. Положительный знак угла наклона α в об-
ласти частот ККМ соответствует направлению рас-
пространения квазикогерентных магнитных возму-
щений в сторону электронного диамагнитного дрей-
фа, что совпадает с направлением распространения
возмущений плотности плазмы [1]. Выше 250 кГц
статистически значимых корреляций обнаружено не
было, и величина α колеблется стохастично вплоть
до 500 кГц. В низкочастотной области f < 40 кГц на-
блюдаются статистически значимые корреляции на
частотах ГАМ и МГД тиринг-моды m = 2.

Характерная полоидальная длина возмущений
магнитной компоненты флуктуаций ККМ составля-
ет λθ = 1.8−3.3 см. Полоидальное модовое число на-
ходится в диапазоне m = 25−50. Монотонный спад
коэффициента когерентности позволяет оценить по-

Рис. 4. (Цветной онлайн) Частотные спектры: (a) –
квадратичного коэффициента когерентности и (b) –
кросс-фазы магнитных возмущений, вычисленные
между соседними пространственными каналами ЗПТИ
(HIBP), а именно, вторым и третьим, вторым и чет-
вертым, вторым и пятым. Частотные диапазоны, со-
ответствующие геодезической-акустической и квазико-
герентной модам, выделены цветной штриховкой. (c) –
Зависимость коэффициента когерентности для магнит-
ных квазикогерентных колебаний плазмы от расстоя-
ния между точками измерений. Штриховкой отмечен
уровень шума

лоидальную корреляционную длину для квазикоге-
рентных магнитных колебаний от 2.8 до 3.5 см, для
примера, приведенного на (рис. 4c) lθ = 3.1 см. Ха-
рактерный масштаб квазикогерентных магнитных
флуктуаций составляет 0.07 ≤ k⊥ρi ≤ 0.2, что сов-
падает с характерным масштабом аналогичных воз-
мущений плотности [8].

Исследование дальних пространственных корре-
ляций между сигналами ЗПТИ, измеренными на
r/a = 0.57, 0.72 и сигналом МЗ, измеренном на
r/a = 1.1 (рис. 5), не показало признаков статистиче-
ской связи между магнитными флуктуациями в об-
ласти частот ККМ (50 кГц < f < 200 кГц). Напро-
тив, в области низких частот наблюдается высокий
уровень когерентности для фундаментальной и вто-
рой гармоник МГД тиринг-моды m = 2, а также для
еще одной низкочастотной МГД моды с f = 2.7 кГц.

Кроме того, статистически значимые корреляции
наблюдаются на частотах основного и сателлитного
пиков ГАМ, 18 и 21 кГц соответственно.
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Рис. 5. (Цветной онлайн) Частотные спектры квадра-
тичного коэффициента когерентности между магнит-
ными флуктуациями ЗПТИ (HIBP) – ζ̃d, и МЗ (MP) –
B̃θ , измеренные на стороне слабого магнитного поля
установки. Положение МЗ было зафиксировано при
r/a = 1.1. Стрелками указаны fm2 = 6.7 кГц, 2fm2 =

13.4 кГц, fGAM, main = 18кГц, fGAM, sat = 21 кГц

Рассмотрим магнитную и электростатическую
компоненты турбулентности с точки зрения биспек-
трального анализа [26, 27]. Статистически значимый
коэффициент бикогерентности, определяемый как:

b2 =
|〈Φ(f1)× Φ(f2)× Φ(f1 + f2)

∗〉|2
〈|Φ(f1)× Φ(f2)|2〉 × |Φ(f1 + f2)2|〉

, (6)

указывает на наличие трехволнового взаимодей-
ствия между различными частотными компонента-
ми турбулентности. На рисунке 6 показан спектр
квадратичной бикогерентности b2 вычисленной меж-
ду сигналами ЗПТИ, измеренных в различных точ-
ках плазмы. Рассмотрены тройки магнитных сигна-
лов ζ̃d, измеренных в соседних точках (левая колон-
ка), и тройки сигналов ϕ̃pl, δne/ne, ζ̃d, измеренных в
одной точке (правая колонка).

На рисунке 6а, b, r/a = 0.85, показано, что для
магнитной составляющей ККМ колебаний наблюда-
ется трехволновое взаимодействие между различны-
ми частотными компонентами спектра: ГАМ и ККМ,
fGAM
3 = fQCM

1 + fQCM
2 .

Рисунке 6b показывает, что наряду с трехвол-
новым взаимодействием с участием fGAM, проис-
ходит взаимодействие различных частотных компо-
нент спектра ККМ между собой в виде fQCM

3 =

fQCM
1 + fQCM

2 . Этот результат может быть ин-
терпретирован как проявление нелинейного взаи-
модействия отдельных частотных компонент ККМ
между собой, а также с общим ансамблем моды,

что проявляется в виде полосы (вытянутого обла-
ка) точек, имеющих статистически значимый коэф-
фициент b2.

Рисунок 6e показывает, что при r/a = 0.57 появ-
ляется статистически значимый пик b2 на частотах
(−fm2, fm2) в спектрах колебаний магнитных сигна-
лов, что указывает на то, что область наблюдения
диагностики ЗПТИ приблизилась к магнитной по-
верхности q = 2. Рисунок 6e также показывает, что
для магнитной компоненты ККМ наблюдается вза-
имодействие различных частотных компонент спек-
тра ККМ на частоте fm2

3 = fQCM
1 + fQCM

2 , что, воз-
можно, указывает на влияние вращения магнитно-
го острова m/n = 2/1 на ККМ, например, модуля-
цию частот магнитных квазикогерентных флуктуа-
ций. Таким образом установлено, что магнитная ком-
понента колебаний ККМ также может участвовать в
нелинейном взаимодействии с другими крупномас-
штабными модами плазмы.

4. Заключение. В омической плазме токамака
Т-10 в спектрах магнитных колебаний, измеренных
диагностикой ЗПТИ и МЗ обнаружены осцилляции
на частоте квазикогерентной моды колебаний плаз-
мы. Установлены статистически значимые корреля-
ции между магнитными колебаниями, измеренны-
ми вне крайней замкнутой магнитной поверхности,
и колебаниями плотности и плавающего потенциа-
ла плазмы, измеренных в периферийной плазме на
частотах квазикогерентной моды. Фазовая скорость
квазикогерентных магнитных возмущений направ-
лена в сторону электронного диамагнитного дрей-
фа, что совпадает с направлением распространения
квазикогерентных возмущений плотности плазмы.
Диапазоны полоидальных длин волн и модовых чи-
сел магнитных квазикогерентных возмущений совпа-
дают с аналогичными параметрами квазикогерент-
ных возмущений плотности. Для магнитной компо-
ненты квазикогерентной моды установлено трехвол-
новое взаимодействие с геодезической-акустической
модой, с МГД-тиринг модой m = 2, а также между
ее различными частотными составляющими.

Таким образом, установлено наличие магнитной
компоненты квазикогерентной моды колебаний плаз-
мы, что делает ее одним из видов электромагнитной
турбулентности горячей плазмы.

Авторы благодарят С. А. Грашина, А. М. Какури-
на, Д. В. Сарычева, В. А. Крупина, Н. А. Соловьева,
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тив Т-10 за сотрудничество и предоставление дан-
ных отдельных диагностик для анализа, а также
В. А. Вершкова и Д. А. Шелухина за полезные дис-
куссии.
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Рис. 6. (Цветной онлайн) Спектры бикогерентности, вычисленные при различных радиальных положениях области
измерений ЗПТИ в плазме: (a), (c), (e) – b2(ζ̃d1, ζ̃d2, ζ̃d3) и (b), (d), (f) – b2(ϕ̃pl, δne/ne, ζ̃d)
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В экспериментах по динамическому сжатию образцов твердой углекислоты (СО2) до мегабарных
давлений использовался метод изоэнтропического сжатия давлением сверхсильного магнитного поля
взрывомагнитного генератора с регистрацией состояния сжатых образцов рентгенографическим спосо-
бом. Действие генератора основано на быстром сжатии начального магнитного потока в полости ге-
нератора проводящим цилиндрическим лайнером, разгоняемым продуктами взрыва цилиндрического
заряда взрывчатого вещества. В результате экспериментов на диаграмме сжимаемости СО2 определены
две точки при давлениях 349 и 459 ГПа, при этом получены рекордные на сегодняшний день значения
степени сжатия СО2 ρ/ρ0 равные 3.90 и 4.02, соответственно. Проведено сравнение результатов экспе-
риментов с теоретическими расчетами уравнений состояния кристаллических фаз СО2 и показано их
почти полное совпадение, что подтверждает как высокую точность теоретических предсказаний, так и
идентичность экспериментальных и теоретических уравнений состояния модификаций СО2 стабильных
при высоком давлении.

DOI: 10.31857/S1234567824110089, EDN: HNJCAW

Введение. Двуокись углерода СО2 наряду со
льдом Н2О, углеводородами и соединениями азота
является одним из принципиальных соединений лег-
ких элементов, важных для моделирования динами-
ки планет и других космических тел [1, 2]. Кроме
этого, СО2 имеет важное значение в физике высо-
ких давлений как одно из наиболее изученных фун-
даментальных соединений. Согласно теоретическим
предсказаниям СО2 и Н2О остаются одними из наи-
более стабильных бинарных соединений в системе
COHN при давлениях до 400–500 ГПа без образова-
ния промежуточных стехиометрических соединений
(в системах С-О и Н-О) или разложения [3, 4]. Теоре-
тическими методами предсказано изменение стехио-
метрии Н2О только при давлениях выше 5 ТПа [5].

Ковалентные двойные связи в молекуле CO2 при
стандартных условиях, относятся к числу самых
прочных химических связей, однако при высоких
давлениях, в десятки ГПа, энергия сжатия (P∆V )

становится сравнимой с энергией связи, а стабиль-

1)e-mail: litasov@hppi.troitsk.ru

ная молекула СО2 демонстрирует сложное химиче-
ское поведение. Эксперименты в ячейке с алмазны-
ми наковальнями и лазерным нагревом по исследова-
нию фазовой диаграммы СО2 проводились при дав-
лениях до 120 ГПа. Было установлено не менее пяти
молекулярных фаз, а также кристаллическая поли-
мерная ковалентная фаза СО2-V (I 4̄2d), стабильная
в широком интервале давлений, превышающих 30–
40 ГПа [6–9].

С помощью теоретических методов фазовая диа-
грамма СО2 исследована до давлений около 1.5 ТПа
[10–12]. Был проведен поиск стабильных структур
фаз СО2 [10], определены параметры уравнений со-
стояния и PT -поля стабильности для этих модифи-
каций [11, 12], а также рассчитана линия плавления
фазы СО2-V [13–14].

Выше линии плавления жидкая фаза CO2 была
также исследована теоретически [15, 16] и экспери-
ментально с помощью ударно-волновых эксперимен-
тов до давлений порядка 1 ТПа [17–22].Установлены
структурные переходы в жидкости от молекулярной
фазы CO2 (L-I) при давлениях до 40 ГПа [19] через
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полимерную фазу с координацией атомов 3 и 4 (L-II)
[16, 18] к ионизированной фазе L-III при давлени-
ях выше 100 ГПа [21, 22]. В ударно-волновых экспе-
риментах также рассчитаны адиабаты Гюгонио для
жидкой углекислоты до давлений около 1 ТПа при
разных начальных плотностях [20–22].

В данной работе приведены результаты экспери-
ментов по изоэнтропическому сжатию образцов твер-
дого СО2 до ультрамегабарных давлений в силь-
ном магнитном поле, позволяющему сохранять твер-
дое состояние образца до максимальных давлений.
В проведенных уникальных экспериментах получе-
ны рекордные степени сжатия СО2.

Методика экспериментов. Для сжатия образ-
цов твердой двуокиси углерода до мегабарных дав-
лений использовался метод изоэнтропического сжа-
тия давлением сверхсильного магнитного поля взры-
вомагнитного генератора МК-1 [23–25] с регистра-
цией состояния сжатых образцов рентгенографиче-
ским способом. Действие генератора МК-1 основа-
но на быстром сжатии начального магнитного по-
тока в полости генератора проводящим цилиндри-
ческим лайнером, разгоняемым продуктами взры-
ва цилиндрического заряда взрывчатого вещества.
Магнитное поле в полости генератора достигает
мегагауссных значений вплоть до 10 МГс, воздей-
ствуя магнитным давлением на внешнюю поверх-
ность размещенной на оси генератора камеры сжа-
тия с исследуемым веществом. Камера сжатия плав-
но, без образования ударных волн, сжимает (в те-
чение ≈ 17 мкс) расположенные внутри нее объек-
ты до давлений 500–700 ГПа. Благодаря тому, что
усиливаемое магнитное поле генератора МК-1 иг-
рает роль промежуточного агента, преобразующего
детонационную волну в плавно нарастающую волну
сжатия, достигается высокая степень изоэнтропич-
ности процесса. Особенно привлекателен этот спо-
соб для достижения мегабарных давлений в легко-
сжимаемых веществах, где известные динамические
ударно-волновые методы не позволяют достичь боль-
ших степеней сжатия из-за сильного разогрева веще-
ства с его переходом в жидкое или ионизированное
состояние.

Основными элементами экспериментальной уста-
новки являются устройство сжатия (генератор МК-1
с размещенной на его оси цилиндрической камерой с
исследуемым веществом), рентгенографический ком-
плекс (состоящий из безжелезного бетатрона [26] и
регистраторов рентгеновских изображений на основе
фотохромных пластин), устройства синхронизации и
подрыва заряда взрывчатого вещества, а также элек-
троизмерительная аппаратура.

Наружная оболочка цилиндрической камеры
сжатия (рис. 1) образована толстостенной медной

Рис. 1. Схема камеры сжатия: 1 – обжимающая трубка,
2 – внешний контрастный элемент; 3 – алюминиевый
эталон; 4 – внутренний контрастный элемент; 5 – ис-
следуемый образец; 6 – центральный электрод; 7 и 8 –
верхняя и нижняя торцевая заглушка, соответственно;
9 – тепловой мост; 10 – фторопластовый изолятор; 11 –
стальной переходник; 12 – тонкостенная стальная труб-
ка; 13 – металлический контейнер

обжимающей трубкой, в центре которой распола-
гаются исследуемый твердотельный образец СО2

и расположенный коаксиально с ним эталонный
образец из алюминия, отделенный от обжимающей
трубки и исследуемого образца тонкими ≈ 0.15 мм
контрастными элементами из сплава вольфра-
ма. Плотность исследуемого вещества и эталона в
процессе сжатия вычисляется из их радиальных раз-
меров, измеренных рентгенографическим способом.
По плотности эталона, и его известной изоэнтропе,
построенной на основе обширного статистического
материала, охватывающего требуемый интервал
давлений [27–30], определяется давление в эталоне
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и, с учетом градиентных поправок, в исследуемом
веществе. Величина градиентных поправок уточня-
ется в ходе математического моделирования работы
устройства с помощью программного комплекса,
включающего в себя одномерный лагранжев код
магнитной газодинамики (МГД) и подключенную
к нему библиотеку широкодиапазонных уравнений
состояния, законов проводимости и механических
характеристик [31]. На оси камеры сжатия располо-
жен внутренний электрод (медь диаметром 3 мм в
первом эксперименте и диаметром 0.8 мм во втором)
схемы измерения проводимости образца СО2 в
процессе сжатия. Обжимающая трубка камеры сжа-
тия в нижней своей части соединяется с тепловым
мостом – длинным массивным медным стержнем,
погруженным в жидкий азот для сохранения на-
чального твердотельного состояния исследуемого
образца СО2.

Подготовка образцов к экспериментам проводи-
лась по специально разработанной технологии на-
мораживания CO2 из газовой фазы непосредствен-
но в камере сжатия при температуре жидкого азота.
Плотность подготовленных образцов CO2 определя-
лась путем взвешивания камеры сжатия до и после
заполнения ее диоксидом углерода с учетом реаль-
ных геометрических размеров полости камеры и со-
ставляла 1.66–1.67 г/см3 (при температуре 77–80 K),
что соответствует беспористому льду диоксида уг-
лерода. Контроль температуры образца СО2 во вре-
мя проведения эксперимента обеспечивается темпе-
ратурным датчиком, расположенным на 20 мм ниже
верхнего края образца. В ходе подготовки экспери-
ментов были промоделированы условия охлаждения
исследуемого образца с применением дополнитель-
ных температурных датчиков в центре и внизу ка-
меры сжатия. Показания верхнего датчика превыша-
ют показания центрального и нижнего датчиков на
15 и 30 K, соответственно. Температура, регистрируе-
мая верхним датчиком непосредственно перед экспе-
риментами, составляла 158–160 K, что соответству-
ет температуре в центре камеры сжатия 145–150 K
и плотности образцов до начала процесса сжатия
ρ0 ≈ 1.62 г/см3.

Регистрация теневых изображений устройства
сжатия осуществлялась на фотохромных пласти-
нах в комбинации с конвертирующими танталовы-
ми экранами. Для повышения качества изображе-
ний применялись свинцовые коллиматоры, снижаю-
щие влияние паразитного рассеянного рентгеновско-
го излучения. Длительность съемки рентгенографи-
ческих установок (∼ 100 нс) много меньше характер-
ного времени процесса сжатия (∼ 17 мкс), поэтому

получаемые изображения можно считать “мгновен-
ными”.

Результаты экспериментов и обсуждение.

Результаты двух экспериментов представлены в
табл. 1. На рисунке 2 приведены рентгенограммы
эксперимента # 1 и для наглядности показано

Рис. 2. Экспериментальные рентгенограммы централь-
ной части устройства сжатия: (а) – до эксперимента;
(b) – в момент съемки под давлением. 1 – внешний
контрастный элемент; 2 – алюминиевый эталон; 3 –
внутренний контрастный элемент; 4 – образец; 5 – цен-
тральный электрод

примерное положение основных маркеров до экс-
перимента и в сжатом состоянии. Полученные
в экспериментах предварительные и опытные
рентгеновские изображения камеры сжатия далее
подвергались математической обработке с исполь-
зованием нелинейной фильтрации, после чего
строились радиальные профили камеры сжатия,
находились границы входящих в нее элементов
и определялись поперечные размеры, а, следова-
тельно, и степени сжатия, как эталонного, так и
исследуемого образцов. С использованием полу-
ченных данных и давлением, восстановленным из
изоэнтропы эталона по методике [31], выполнялись
расчеты наиболее точного значения градиентной
поправки для давления в исследуемом веществе.

На рисунке 3 проведено сравнение эксперимен-
тальных данных с теоретическими кривыми сжимае-
мости фаз СО2 [10, 11] и с данными ударно-волновых
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Таблица 1. Результаты экспериментов по изоэнтропическому сжатию СО2 в сильных магнитных полях (ρ0 = 1.62± 0.01 г/см3)

# эксперимента P , ГПа ρ, г/см3 ρ/ρ0 Tsample, К Tmelting, К

1 349 ± 54 6.32± 0.12 3.90± 0.07 986 7200

2 459 ± 89 6.51± 0.15 4.02± 0.09 1012 7800

Tmelting – температура плавления, рассчитанная по экстраполяции теоретической кривой плавления СО2 [13].

Рис. 3. Сравнение экспериментальных данных по сжи-
маемости твердого СО2 с теоретическими кривыми
сжимаемости (GGA,LDA) и кривыми сжимаемости
СО2 флюида на ударных адиабатах по данным работы
[21]. Для экспериментальных точек (черные кружки)
показана величина погрешности измерений по давле-
нию. Погрешность по плотности находится в пределах
размера символа. Тонкой линией показана изоэнтро-
па, полученная при МГД моделировании эксперимен-
тальных данных. С +О2 – суммарный объем смеси
алмаз +О2 при 0K (наши неопубликованные расчет-
ные данные). Цифрами показаны начальные плотно-
сти СО2 для цитируемой работы [21]. Показано рас-
четное давление перехода от фазы СО2-V (I 4̄2d) к фазе
P42/nmc при 279 ГПа [11]

экспериментов по сжимаемости СО2-флюида [21].
Показано, что при давлениях экспериментов 349 и
459 ГПа получены рекордные степени сжатия твер-
дых фаз СО2 ρ/ρ0 = 3.90 и 4.02, тогда как в экс-
периментах по ударно-волновому сжатию изначаль-
но беспористых образцов в области флюидной фазы
получены значения не выше ρ/ρ0 = 3.1 (ρ0 = 1.74).

Тонкой линией на рис. 3 показана изоэнтропа
CO2, используемая при МГД моделировании работы
устройства сжатия. В таблице 1 приведены расчет-
ные оценки температуры образцов в условиях экс-
периментов 986 и 1012 K, а также оценочные зна-
чения температуры плавления СО2 при давлениях
эксперимента согласно экстраполяции теоретической

кривой из работы [13]. Очевидно, что температура
образцов оказывается в несколько раз меньше, чем
температура плавления СО2 при данном давлении.
Таким образом, все полученные в экспериментах точ-
ки лежат существенно ниже кривой плавления и ха-
рактеризуют высокоплотную твердую фазу исследу-
емого вещества. Следует отметить, что в стандарт-
ном ударно-волновом эксперименте, включая экспе-
рименты с лазерно-индуцированной ударной волной,
температура при давлениях 350–450 ГПа будет со-
ставлять 30000–60000 K.

Наблюдается хорошее соответствие эксперимен-
тальных и теоретических данных, что свидетель-
ствует о вероятном совпадении стабильных фаз СО2

в эксперименте с теоретически рассчитанными ста-
бильными фазами. В области экспериментов ста-
бильной фазой является СО2-P42/nmc [10, 11]. Мож-
но с уверенностью утверждать, что в процессе экс-
перимента произошли фазовые переходы именно до
этой фазы. Во-первых, кривые сжимаемости моле-
кулярных фаз низкого давления будут проходить го-
раздо дальше от полученных экспериментальных то-
чек, чем кривая сжимаемости фазы СО2-P42/nmc.
Во-вторых, переход от фазы CO2-V I 4̄2d сопро-
вождается небольшим изменением объема в 1 % без
изменения координационного числа углерода. Та-
ким образом, кинетика перехода облегчена, а обра-
зование самой фазы CO2-V из молекулярных фаз
СО2 обусловлено гигантскими избыточными давле-
ниями. Наконец, хорошо известно, что в ударно-
волновых экспериментах фазовые переходы идут в
107−1014 раз быстрее, чем в статических экспери-
ментах при той же температуре из-за быстрого об-
разования дефектов структуры. Характерное время
твердофазного фазового перехода составляет менее
1 мкс [32], что меньше времени динамического экс-
перимента на пиковых давлениях. Важно отметить,
что полученные экспериментальные точки однознач-
но свидетельствуют, что полимеризация и образова-
ние ковалентной фазы произошло. Это первое на-
блюдение перехода из молекулярной в ковалентную
фазу в твердом состоянии в динамических экспе-
риментах (в ударно-волновых экспериментах с мо-
лекулярными фазами всегда образуется флюидная
фаза).
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Также достаточно очевидно, что в процессе экс-
перимента не происходило разложения СО2 на алмаз
и кислород, так как линия рассчитанных объемов
смеси С + О2 располагается на большем расстоянии
от экспериментальных точек, чем расчетная кривая
сжимаемости СО2.

В момент фазового перехода от CO2-V I 4̄2d к
СО2-P42/nmc при 279 ГПа энергии Гиббса фаз сов-
падают, а при давлениях эксперимента они отлича-
ются не более чем на 0.1–0.15 эВ/ф.ед. В связи с этим
можно исключить и возможное образование метаста-
бильных фаз, разница энтальпий с ближайшим кан-
дидатом CO2-P 4̄m2 при давлении 400 ГПа составля-
ет не менее 0.2 эВ/ф.ед. [10].

Для построения более детальной эксперименталь-
ной изоэнтропы необходимы несколько дополнитель-
ных экспериментов, но даже на данном этапе ясно,
что она хорошо согласуется с теоретическими кри-
выми сжатия, предсказанными в работе [11].

В качестве практического применения данные на-
стоящих экспериментов и более детальные данные
теоретических расчетов [11] могут быть использо-
вании для физико-химического описания поведения
СО2 в составе сложных систем C-H-N-O при модели-
ровании динамики и внутреннего строения планет-
гигантов и более крупных экзопланет, где необходи-
мо задействовать уравнения состояния как жидких,
так и твердых фаз [1-2, 33].

В заключении можно суммировать, что в резуль-
тате экспериментов по изоэнтропическому сжатию
твердых образцов сухого льда СО2 в сверхсильных
магнитных полях получены рекордные на сегодняш-
ний день значения степени сжатия СО2 ρ/ρ0, рав-
ные 3.90 и 4.02 при давлениях 349 и 459 ГПа, соот-
ветственно. Температура образцов во время экспе-
риментов не превышала 1012 K. Сравнение резуль-
татов экспериментов с теоретическими расчетами
уравнений состояния ковалентной модификации СО2

P42/nmc c четверной координацией атомов углерода
показало их полное согласие, что подтверждает вы-
сокую точность теоретических предсказаний и иден-
тичность экспериментальных и теоретических урав-
нений состояния стабильных фаз СО2 при ультраме-
габарных давлениях.
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Работа посвящена теоретическому исследованию алмазообразования в многослойном графене под
воздействием локального механического напряжения, вызванного индентированием пленки. Для опи-
сания данного эффекта был параметризован потенциал машинного обучения, основанный на представ-
лении окружения атомов в виде тензоров моментов инерции. Полученные результаты демонстрируют,
что атомная геометрия зарождающегося алмаза определяется как упаковкой графена, так и размером
индентора, при этом в сформированной структуре наблюдается соединение кубического и гексагональ-
ного алмаза. Исследование также выявило существенно более низкое давление фазового перехода для
графена с упаковкой AA′ по сравнению с упаковкой ABC в пленках с числом слоев менее 100.
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Введение. Алмазообразование многослойного
графена – интереснейшая тема в современном
материаловедении. Соединение графеновых слоев
приводит к образованию двумерного алмаза, так-
же известного как диаман [1], который обладает
любопытными свойствами и имеет разнообразные
применения. Он может служить сверхтвердым
покрытием с широкой оптической прозрачностью,
основой для однофотонных эмиттеров, биологически
активной подложкой, биосенсором и многими дру-
гими оптоэлектронными элементами [2–4]. Однако
получение этого материала весьма нетривиально.
Действительно, термодинамическая неустойчивость
алмаза в полной мере проявляется на наноуровне,
когда поверхностные эффекты нивелируют барьер
графитизации [5]. Алмазные пленки, состоящие
из нескольких графеновых слоев нестабильны, а
давление фазового перехода (ФП) значительно
увеличивается с уменьшением числа слоев, что
наблюдалось в экспериментах [6] и предсказывалось
в предыдущих исследованиях [5]. Стабилизировать
алмазные пленки такой малой толщины возможно
с помощью химически индуцированного фазового

1)e-mail: PBSorokin@misis.ru

перехода путем присоединения сторонних атомов
на поверхность структуры [5, 7], о чем свидетель-
ствуют многочисленные успешные эксперименты
[8–13]. Однако если необходимо контролируемое
локализованное образование алмаза в графене, сле-
дует использовать другие методы. Хотя облучение
электронами или ионами [14, 15] позволяет соеди-
нять графеновые слои, наиболее удобным методом
является непосредственное индентирование пленки.

Индентирование графена – это стандартная про-
цедура при изучении поведения сверхтонких пле-
нок под действием локального механического на-
пряжения. Успешные экспериментальные наблюде-
ния алмазообразования графена при индентирова-
нии [16, 17] дополнительно подтверждают необходи-
мость тщательного теоретического анализа поведе-
ния графена под нагрузкой. Например, в работе [6]
предполагается возможность образования бислойной
пленки с гексагональной алмазной структурой при
высоком давлении. Действительно, именно пленка
лонсдейлита с поверхностью (101̄0) имеет высокую
стабильность для случая небольшого числа слоев
[18]. Такая структура может быть кандидатом в ка-
честве возможной двумерной алмазной структуры,
формируемой под давлением. Таким образом, при
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вдавливании возможно формирование не только ал-
маза с кубической, но и с гексагональной структу-
рой или их комбинаций. Для ответа на этот вопрос
необходимо прямое моделирование нагружения гра-
феновой пленки с разным числом слоев индентором
с разным размером. Однако до недавнего времени
проведение такого рода моделирования было невоз-
можно.

Благодаря последним достижениям в области по-
тенциалов машинного обучения (MLP) стало воз-
можным более глубокое изучение механизма ФП на
атомном уровне, что способствует фундаментально-
му пониманию этого процесса. Основная идея таких
потенциалов заключается в отказе от физического
анализа в пользу предсказания потенциальной энер-
гии системы путем численной интерполяции меж-
ду известными данными, полученными из квантово-
механических расчетов (энергия, сила и т. д.) [19].

Для решения такой задачи могут подойти по-
тенциалы машинного обучения, основанные на пред-
ставлении окружения через тензоры моментов инер-
ции (MTP) [20–22]. Преимуществами данного типа
потенциалов являются скорость вычислений и общая
форма представления атомарного окружения. Кро-
ме того, данный тип потенциалов более эффективен
с вычислительной точки зрения по сравнению с ана-
логами [23].

В данной работе мы использовали потенциалы
машинного обучения для моделирования поведения
многослойного графена под давлением, вызванным
воздействием индентора. Было проведено исследо-
вание соединения графеновых слоев, приводящее к
образованию кубической и гексагональной алмазных
фаз. Также мы рассмотрели зависимость фазового
перехода от количества слоев и размера индентора.

Вычислительный метод. Тренировка потен-
циала машинного обучения проводилась в паке-
те MLIP-2 [22], в котором реализован функционал
для параметризации потенциалов MTP. Основная
идея данных MLP заключается в аппроксимации
квантово-механического взаимодействия между ато-
мами специфическими базисными функциями. Дан-
ные функции представляют собой полиномы, осно-
ванные на тензорах “инерции” различного ранга,
форма которых подробно изложена в работе [21]. Су-
ществует механическая интерпретация данных тен-
зоров: тензор нулевого ранга показывает число ато-
мов на расстоянии радиуса обрезания или меньше
(это также можно воспринимать, как “массу” группы
атомов), тензор первого ранга определяет центр масс
таких атомов, второго ранга – тензор инерции, и т.д.
Для решаемой задачи использовались шаблоны по-

тенциалов с рангом тензора момента инерции от 4 до
6 (уровень потенциала от 16 до 24). Наиболее успеш-
ный подготовленный потенциал был 24 уровня, с ра-
диусом обрезания 5 Å и размером базиса, равным 8.
Для лучшей тренировки потенциала на периодиче-
ских структурах с различным числом атомов в ячей-
ке использовался флаг “–weighting = structures”. Зна-
чение весов для сил было задано как 0.05 (по умолча-
нию 0.01), что позволило различить графеновые упа-
ковки. Другие параметры тренировки, кроме указан-
ных выше, были взяты по умолчанию. Верификация
потенциала выполнялась в два этапа. Сначала про-
верялось, что ошибка в определении сил и энергий на
валидационном наборе сравнима с ошибкой на тре-
нировочном наборе. Затем тренировочный и валида-
ционный набор объединялись, и на общем наборе по-
тенциал улучшался повторной параметризацией. Да-
лее полученный потенциал проверялся путем расче-
та параметров решетки и упругих характеристик ис-
следуемых структур. Параметризованный потенциал
использовался с помощью пакета LAMMPS [24].

Расчеты структур для тренировочного набора
выполнены с помощью DFT [25, 26] в обобщенном
градиентном приближении с помощью параметриза-
ции Пердью–Бурка–Эрнзергофа (PBE) [27], реали-
зованном в пакете VASP [28–30]. Для описания вза-
имодействия между слоями графита в расчет были
включены поправки Гримма D2 [31]. Энергия отсеч-
ки плоских волн была выбрана 400 эВ, в то время
как зона Бриллюэна разбивалась на к-точки с помо-
щью сетки Монкхорста–Пака с плотностью, соответ-
ствующей эмпирическому соотношению N · a = 25,
где a – параметр суперячейки, а N – число к-точек
вдоль соответствующего направления [32]. Релакса-
ция атомной структуры проводилась до тех пор, по-
ка максимальная межатомная сила не становилась
меньше 0.02 эВ/Å. Также с помощью VASP проводи-
лась стандартная молекулярная динамика (NVT ан-
самбль) при температуре 300 К с термостатом Носе–
Гувера. Шаг по времени составлял 0.5 фс, тогда как
суммарное число шагов для структур с наибольшим
числом атомов задавалось равным 2000.

Моделирование поведения структуры под дей-
ствием индентора проводилось на примере пленки с
числом слоев от 3 до 16 в квадратной области разме-
ром 100× 100 Å2 с учетом периодических граничных
условий. Размер ящика для моделирования был вы-
бран так, чтобы на краях ящика слои графена при
максимальном вдавливании индентора смещались не
более, чем на 2 % по оси Z. Такая поправка не вноси-
ла видимых изменений в полученные тренды, и ре-
зультаты не зависели от размера ящика. Инденти-
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рование проводилось сферическим геометрическим
телом радиусом от 15 до 50 Å. Сдвиг сферического
тела в ходе процесса индентирования осуществлялся
по оси z с шагом 0.3 Å. Под пленкой была добавлена
потенциальная стенка для предотвращения ее дви-
жения при индентировании (моделирование жесткой
подложки). И сферический индентор, и стенка моде-
лировались как отталкивающее силовое поле, кото-
рое действует на все атомы, пересекающие заданные
поверхности, по закону F = −K · (r − R)2, где K –
заданная силовая постоянная, r – расстояние от ато-
ма до центра индентора (или его координата Z), а
R – радиус индентора (или координата Z стенки).
Постоянная K была выбрана равной 0.6 эВ/Å3 для
индентора и 1000 эВ/Å3 для стенки. На каждом шаге
индентирования атомная геометрия системы подвер-
галась релаксации с использованием метода миними-
зации сопряженного градиента до достижения раз-
ницы энергии между шагами минимизации меньшей
или равной 10−6 эВ/Å. Это обеспечивало стабильное
и равновесное состояние системы во время всего про-
цесса индентирования.

Визуализация структур при индентировании и
анализ атомного окружения для отображения алмаз-
ной решетки проводились в пакете OVITO [33]. Рас-
пределение функции локализации электронов отоб-
ражено с помощью пакета VESTA [34].

Результаты и их обсуждение. Набор дан-
ных, использованных для обучения MTP потенци-
ала, представлен в виде карты на рис. 1а, сгене-
рированной на основании геометрического сходства
структур с использованием подхода [35]. Общий на-
бор включал в себя 417 структур разного разме-
ра, которые были либо построены, либо получены в
результате молекулярной динамики с использовани-
ем метода теории функционала электронной плот-
ности. В обучающий набор были включены различ-
ные пленки, а также объемные структуры кубиче-
ского, гексагонального алмаза и графита (при нуле-
вом и конечном давлении). Каждая точка на кар-
те представляет структуру в наборе данных. Поло-
жение каждой точки определяется с помощью ана-
лиза изученных дескрипторов локальных атомных
окружений всех атомов в структуре. Различные об-
ласти на карте соответствуют разным типам струк-
тур, на что указывают визуализированные атомные
конфигурации. Каждая область содержит структу-
ры, имеющие схожую атомную геометрию, при этом
число различных областей и содержащиеся в них
структуры говорит о том, что в набор данных вклю-
чены ключевые особенности графена и алмаза, на-
ходящихся как в свободном состоянии, так и под

давлением. Так, вверху карты рис. 1а находится на-
бор структур многослойного графена, полученный
из молекулярно-динамического моделирования мето-
дом DFT при температуре 300 К в течение несколь-
ких пикосекунд. Каждые 50 фс структура добавля-
лась в набор. Справа на карте сгруппированы де-
формированные графитовые структуры, которые до-
бавлялись в набор для описания растяжения связей.
Внизу слева находятся пленки кубического и гекса-
гонального алмаза с небольшим числом слоев (мень-
ше 6). Внизу справа сгруппированы объемные кри-
сталлы алмаза и пленки с большим числом слоев.
В центре карты расположены пленки с частичным
образованием связей и пленки, сжатые до высокого
давления (40 ГПа).

Часть набора данных была зарезервирована для
тестирования и не использовалась в процессе обу-
чения для оценки качества тренировки потенциала:
тренировка останавливалась, когда точность опреде-
ления сил и энергий на тестовом наборе была близка
к точности на тренировочном наборе. Как показа-
но на графике регрессии на рис. 1b, MLP может вос-
производить силы, действующие на атомы, получен-
ные с помощью DFT расчета, со среднеквадратич-
ной ошибкой (RMSE) 130 мэВ/Å. При этом точность
определения энергии структур получается 7 мэВ на
атом. Эти значения сопоставимы со значениями дру-
гих опубликованных потенциалов машинного обуче-
ния, основанных на том же подходе.

Также качество ML-потенциала было проверено
на физических свойствах исследуемых материалов.
Например, объемный модуль упругости графита и
алмаза воспроизводится с достаточно высокой точ-
ностью: 437 ГПа для алмаза (442 ГПа – DFT расчет)
и 318 ГПа для графита с упаковкой ABC (285 ГПа –
DFT расчет) и 288 ГПа для графита с упаковкой AA′.
Стоит отметить, что полученный потенциал действи-
тельно различает ABC и AA′ упаковки и коррект-
но предсказывает энергетическую выгодность ABC
графена на 0.003 эВ/атом и показывает более низкое
межслоевое расстояние 3.17 Å (3.29 для AA′ графе-
на) в соответствии с методом DFT-D2.

После подтверждения точности MLP метод был
использован для моделирования поведения графена
под давлением с помощью пакета LAMMPS.

Поскольку упаковка графена АВ может приве-
сти только к образованию бислойного кубического
алмаза, а при большем числе слоев соединение в еди-
ную структуру невозможно, то мы изучили две дру-
гие низкоэнергетические упаковки графена, которые
могут привести к алмазообразованию: ABC и AA′,
предполагая их спонтанное формирование в резуль-
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Рис. 1. (Цветной онлайн) (a) – Распределение данных для 417 структур, которые были использованы для обучения
потенциала, полученное с помощью подхода [35]. Каждая цветная точка на распределении соответствует определен-
ной атомной геометрии. Цвет отображает энергию структуры. Точки сгруппированы по математическим параметрам,
которые вычисляются алгоритмом. Примеры структур представлены рядом с группами точек. (b), (c) – График срав-
нения энергий (b) и сил (c), полученных с помощью MLP и DFT расчетов, на тренировочном наборе

тате смещения слоев при индентировании. Мы обна-
ружили, что процесс соединения графена, начиная с
четырех слоев, происходит похожим образом, а имен-
но: их постепенное сближение, затем соединение в
области непосредственно под индентором. При этом
для более тонких пленок соединение слоев не наблю-
далось в связи с высокой поверхностной энергией и

доминирующим эффектом графитизации, не допус-
кающим алмазообразование [5]. Интересно, что ес-
ли радиус индентора сопоставим или меньше толщи-
ны пленки, то алмазное ядро первоначально не про-
никает через всю ее толщину, см. рис. 2a. Дальней-
шее перемещение индентора приводит к расширению
алмазной области. Однако ее структура существен-
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Рис. 2. (Цветной онлайн) (a)–(d) – Атомная структура многослойного графена при индентировании со сформиро-
ванной алмазной областью. Сначала продемонстрирован срез структуры, вид сбоку. Затем вид пленки сверху, где
красными линиями показана область среза. По атомному окружению проведен анализ структуры, и синим цветом
выделены атомы, принадлежащие структуре кубического алмаза, а оранжевым – атомы гексагонального алмаза. (e) –
Зависимость силы, действующей на индентер, от глубины индентирования и числа слоев для индентора с радиусом
50 Å. Зависимость построена как для нагружения графена индентером с появлением зародыша алмаза, так и для слу-
чая снятия нагрузки и трансформации зародыша обратно в слои графена (стрелочки указывают порядок построения
зависимости)

но зависит от упаковки графена и размера инден-
тора. Так, в случае графена с упаковкой ABC(AA′)
мы обнаружили, что первоначально ожидаемый ку-
бический (гексагональный) алмаз (рис. 2a) окружен
гексагональными (кубическими) областями алмаза
(рис. 2b). Более того, алмазная/лонсдейлитовая об-
ласть наследует симметрию упаковки графена. Так,
в сформированной структуре кубического алмаза,
окруженного тремя областями лонсдейлита просле-
живается ось третьего порядка упаковки ABC. В
случае упаковки AA′ элемент ее зеркальной симмет-
рии также прослеживается в образованном алмазе,
который содержит две противоположно ориентиро-
ванные области кубического алмаза, между которы-
ми находится область лонсдейлита.

Также наблюдается заметная разница между по-
ведением пленок с упаковкой ABC и AA′ при воздей-
ствии индентора малого и большого радиуса. При

том что размер алмазного зародыша пропорциона-
лен радиусу индентора, в случае его образования из
соединения графена с упаковкой AA′ размер гекса-
гонального алмаза при малом радиусе пренебрежимо
мал и очень слабо зависит от глубины индентирова-
ния (рис. 2c). Таким образом, в случае упаковки AA′

гексагональный алмаз служит лишь предшественни-
ком для формирования кубического алмаза с кри-
сталлографической ориентацией [112] вдоль направ-
ления оси c. Наблюдение данного кристаллографи-
ческого направления согласуется с результатами мо-
делирования ФП графит-алмаз [36].

Зависимость силы,действующей на индентор, от
глубины индентирования схожа для всех рассматри-
ваемых структур (рис. 2e),а именно, ее монотонное
увеличение до критического значения, после которо-
го происходит соединение слоев, сопровождающееся
резким падением силы. Дальнейшее проникновение
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Рис. 3. (Цветной онлайн) (a) – Зависимость давления трансформации графен-алмаз для пленок с разным числом сло-
ев в зависимости от обратного размера индентора для случая упаковки ABC. (b) – Зависимость давления фазового
перехода для случая индентора бесконечного размера (плоскость) от числа слоев в графене. (c), (d) – На рисунке
представлены структуры пленок гексагонального (c) и кубического (d) алмаза. Внизу слева от каждой структуры
указана кристаллографическая ориентация тремя направлениями и индексами. Непериодическое направление на-
правлено вверх. Через атомы с оборванными связями на поверхности пленки проведена плоскость, на которой цветом
отображена функция локализации электронов, рассчитанная методом DFT

индентора увеличивает значение силы, а снятие на-
грузки снижает давление до критического значения,
после чего алмазные слои снова расщепляются на
графен. При этом для случая 3-х слойной пленки
скачок силы не происходит (рис. 2e) в связи с от-
сутствием соединения слоев графена. Заметим, что
отсутствие алмазообразования нескольких слоев гра-
фена также подтверждалось экспериментально [6].

Было также оценено давление фазового перехода
для образования зародыша алмазной фазы. Для это-
го необходимо было получить значение критической
силы и контактную площадь при ФП. Контактная
площадь оценивалась по формуле π · (2 · h · R − h2),
т.е. как сечение сферы на расстоянии (R−h) от цен-
тра сферы, где R – радиус индентора, а h – глубина
погружения в пленку. Также, поскольку при вдав-
ливании индентора образование зародыша происхо-
дило с преодолением значительного потенциального
барьера, то определение фазового перехода в этом

случае получалось с большой погрешностью. С дру-
гой стороны, разрыв зародыша при снятии нагрузки
происходил практически безбарьерно, см. рис. 2e. По-
этому в качестве значения силы для расчета давле-
ния фазового перехода бралась точка, соответствую-
щая разрыву зародыша алмаза. В связи с указанны-
ми приближениями определения критической силы
и контактной площади значение давления фазового
перехода можно трактовать только как оценочное.

На рисунке 3а показана зависимость величи-
ны критического давления от размера индентора
(рис. 3a) для различного числа слоев в графене с
упаковкой ABC. Как видно, зависимость монотонна
и постепенно стремится к значению для индентора
бесконечного размера, т.е. плоскости, действующей
на графен (аналог алмазной наковальни). Для
случая AA′ упаковки монотонной зависимости
давления разрыва не наблюдалось, что, вероятно,
связано с существенными отличиями структуры
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зародышей при малых и больших диаметрах ин-
дентора. Например, при малых радиусах индентора
доля гексагонального алмаза по сравнению с куби-
ческим была пренебрежимо мала (рис. 2c). Расчет
давления фазового перехода при сжатии пленок
ABC и AA′ плоским индентором показан на рис. 3b.
В этом случае давление ФП определяется точно
по пересечению графиков зависимостей от давле-
ния энтальпии фазы пленки графена с упаковкой
ABC или AA′ и энтальпии фазы кубического или
гексагонального алмаза, соответственно. Энтальпия
в случае одноосного сжатия рассчитывалась как
H = Ep + PV = Ep + F · h, где Ep – потенциальная
энергия структуры, полученная с помощью MLP,
P – давление, V – объем элементарной ячейки
структуры, F – сила, действующая на плоскость,
которая давит на структуру, h – толщина пленки.
Единственная неоднозначно определяемая величина
в формуле – толщина h. Толщина рассчитывалась
как разница средней координаты атомов верхнего
и нижнего слоя структуры (Zmax − Zmin) плюс
среднее расстояние между слоями в пленке, т.е.
h = (Zmax − Zmin)

N
(N−1) , где N – число слоев в

пленке.

Отметим, что давление фазового перехода лон-
сдейлита с упаковкой AA′ во всех рассмотренных
пленках заметно меньше, чем в случае упаковки
ABC. Для объяснения причины более низкого давле-
ния перехода в пленки с лонсдейлитовой структурой
была построена функция электронной локализации
с помощью метода DFT (рис. 3c, d).

Поскольку на поверхности алмаза имеются обо-
рванные связи, то энергия поверхности оказывает-
ся невыгодной по сравнению с поверхностью мно-
гослойного графена. Однако, как видно из рис. 3c,
на поверхности лонсдейлита (011̄0) электроны пере-
распределяются, тем самым понижая энергию по-
верхности, тогда как на поверхности кубического ал-
маза (111) такое перераспределение затруднено из-
за окружения. В результате расчеты DFT показы-
вают значения поверхностной энергии для кубиче-
ского алмаза 0.39 эВ/Å2 и гексагонального алмаза
0.19 эВ/Å2, что и приводит к давлению ФП в случае
лонсдейлита ниже, чем в случае алмаза. При этом
для объемных кристаллов давление ФП кубического
алмаза оказывается меньше (2.4 ГПа для кубическо-
го алмаза и 2.9 для лонсдейлита). Таким образом,
существует предельное число слоев (∼ 100 слоев из
рис. 3b) после которого при меньшем давлении фор-
мируется кубический алмаз.

Заключение. Представленная работа является
первым опытом моделирования процесса алмазооб-

разования многослойного графена, индуцированное
локальным механическим напряжением, вызванным
процессом индентирования. Для решения данной за-
дачи взаимодействие между атомами описывалось
с помощью потенциалов машинного обучения, осно-
ванных на представлении атомного окружения через
тензоры моментов инерции.

Непосредственное моделирование индентирова-
ния позволило изучить процессы, происходящие в
многослойном графене под высоким давлением. Так,
показано, что независимо от типа упаковки графе-
на первоначальное алмазное ядро формируется у ин-
дентора и не проникает на всю глубину пленки. При
этом структура алмазного зародыша демонстрирует
высокую чувствительность к типу упаковки и разме-
ру индентора. В работе были изучены две низкоэнер-
гетические упаковки графена, которые могут приве-
сти к образованию алмаза: ABC и AA′, предполагая
их спонтанное образование в результате смещения
слоев при индентировании. В случае упаковки ABC
изначально образуется зародыш кубического алмаза
с осью вращения третьего порядка, окруженный об-
ластями гексагонального алмаза (лонсдейлита). При
дальнейшем погружении индентора плавно увеличи-
ваются размеры и кубического алмаза, и лонсдейли-
та. Для упаковки AA′ характерно другое поведение.
Сначала появляется прослойка гексагонального ал-
маза с зеркальной симметрией, вокруг которой обра-
зуются области кубического алмаза. С погружением
индентора толщина прослойки лонсдейлита не меня-
ется, тогда как доля кубического алмаза существен-
но возрастает. При малых размерах индентора гек-
сагональный алмаз появляется в виде дефекта двой-
никования между областями кубического алмаза, т.е.
является предшественником для роста фазы кубиче-
ского алмаза. Еще одним важным результатом яв-
ляется существенно более низкое давление фазово-
го перехода многослойного графена с упаковкой AA′

в лонсдейлит по сравнению с ABC многослойным
графеном в кубический алмаз для тонких пленок
в случае индентора бесконечного размера (плоско-
сти). Ab initio анализ электронной плотности поверх-
ности лонсдейлита показал, что это связано с пере-
распределением электронов, приводящим к пониже-
нию поверхностной энергии гексагонального алмаза
по сравнению с кубическим.

Отметим, что в эксперименте многослойный гра-
фен неоднократно подвергался локальному продав-
ливанию путем индентирования [16, 17]. Успешные
результаты таких экспериментов позволили наблю-
дать алмазообразование в бислойном графене (что,
вероятно, связано с химической связью графена с
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индентором, т.е. в результате химически индуциро-
ванного фазового перехода). Кроме того, сейчас су-
ществуют методы, позволяющие измерять спектры
комбинационного рассеяния в процессе индентиро-
вания поверхности с помощью оптически прозрачно-
го индентора-объектива [37]. Спектры кубического и
гексагонального алмаза различимы [38], так образцы
смешанных фаз лонсдейлита и алмаза демонстриру-
ют сдвиг общего широкого пика с 1332 см−1 до бо-
лее низких значений (до 1320 см−1). Таким образом,
можно предположить возможность эксперименталь-
ной проверки наших предсказаний, на которую мы
надеемся в ближайшем будущем.
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Фазовый переход, сопровождающийся появлением пика в продольном сопротивлении двумерной
электронной системы, был изучен при помощи электронного спинового резонанса вблизи нечетного
фактора заполнения ν = 3 в ZnO/MgZnO гетеропереходе. Такой переход возникал при увеличении
угла наклона магнитного поля θ до некоторого критического значения θc. Анализ амплитуды спиново-
го резонанса позволил продемонстрировать спиновую природу этого явления. Так, основное состояние
системы по обе стороны от перехода имеет ненулевую спиновую поляризацию, величина которой меня-
ется в несколько раз при переходе из одной фазы в другую. При этом интенсивный спиновый резонанс
наблюдается как при θ < θc, так и при θ > θc. Удивительным образом, непосредственно в критическом
угле θc спиновый резонанс детектировался лишь в одной из фаз, лежащей в области магнитных полей
меньших, чем критическое поле Bc, соответствующее положению пика в продольном сопротивлении. По
мере увеличения магнитного поля до этого значения наблюдалось как уменьшение амплитуды резонан-
са, так и увеличение его ширины. В области полей, больших Bc, спиновый резонанс полностью исчезал.
Такое поведение резонанса, по всей видимости, обуславливается разбиением электронной системы на
домены с разной спиновой поляризацией.
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Сильное электрон-электронное взаимодействие
приводит к значительному усложнению физики
низкоразмерных электронных систем при низких
температурах и обуславливает появление целого
ряда различных нетривиальных основных и возбуж-
денных состояний системы [1–18]. Несмотря на то,
что значительная часть ключевых теоретических
концепций появилась много лет назад, экспери-
ментальные исследования сильно корелированных
электронных систем были существенно ограничены
из-за отсутствия образцов достаточного качества,
которые появились лишь относительно недавно
[19–21]. Например, для наблюдения наиболее ярких
многочастичных эффектов – неустойчивости Сто-
нера и кристаллизации Вигнера – требуется, чтобы
кинетическая энергия электронов – энергия Ферми –
была пренебрежимо мала в сравнении с обменной
энергией, что в нулевом магнитном поле достига-
ется лишь при уменьшении двумерной плотности
n вплоть до очень низкого значения ∼ 1010 см−2

в типичных структурах [24]. Действительно, ха-

1)e-mail: shchepetilnikov@issp.ac.ru

рактерная энергия кулоновского взаимодействия
∼n1/2, а энергия Ферми линейна по n, а значит,
отношение этих двух величин растет с уменьшением
электронной плотности n.

Приложение внешнего магнитного поля снимает
жесткое ограничение на электронную плотность, по-
скольку оно превращает спектр движения электро-
нов в набор дискретных уровней, т.е. фактически
“замороживает” их кинетическое движение. Так, в
двумерных системах даже с не самыми маленькими
плотностями ∼ 1011 см−2 в больших магнитных по-
лях наблюдаются яркие многочастичные явления –
дробный квантовый эффект Холла [25], в том числе
и вблизи факторов заполнения с четными знамена-
телями [26], формирование вигнеровского кристал-
ла [27], а также ферромагнитные фазовые переходы,
аналогичные стонеровской неустойчивости, при ко-
торых происходит крупномасштабное изменение спи-
новой поляризации основного состояния системы [5]
в режиме квантового эффекта Холла. Отметим, что
еще одним способом уменьшения кинетической энер-
гии в сравнении с энергией кулоновского взаимодей-
ствия является понижение размерности системы, что
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также позволяет наблюдать магнитную неустойчи-
вость Стонера в одномерных [28] и нульмерных си-
стемах [29, 30].

Рассмотрим спонтанное изменение спиновой по-
ляризации основного состояния системы в режиме
квантового эффекта Холла более подробно. Подоб-
ный ферромагнитный переход может наблюдаться
как вблизи целых [1, 5], так и дробных факторов
заполнения [31, 32]. Он происходит при уменьше-
нии электронной плотности или при изменении угла
θ наклона магнитного поля. Изменение n фактиче-
ски изменяет характерную энергию обменного вза-
имодействия, а увеличение угла θ приводит к уве-
личению спинового расщепления электронных состо-
яний для фиксированного фактора заполнения, ве-
личина которого задается полным магнитным по-
лем B⊥/ cos θ. Перпендикулярная плоскости образца
компонента магнитного поля B⊥ определяется фак-
тором заполнения системы и электронной плотно-
стью n. В работе [5, 33] анализ фотолюминесценции
электронной системы позволил построить фазовую
диаграмму ферромагнитной неустойчивости вблизи
фактора заполнения ν = 2 в координатах плотность
электронов n и 1/ cos θ. Аналогичные фазовые пере-
ходы могут также происходить и в различных одно-
слойных материальных системах, в которых много-
частичный фактор Ланде увеличивается в несколько
раз за счет электрон-электронного взаимодействия
[34–37].

Спонтанное изменение спинового состояния си-
стемы сопровождается значительным изменением
как транспортных, так и оптических свойств дву-
мерного канала. Как было показано, например, в
работе [38], разбиение системы на домены с раз-
ной спиновой поляризацией вблизи перехода приво-
дит к усилению рассеяния на доменных стенках и,
как следствие, появлению ярко выраженного пика в
продольном сопротивлении образца. Такое поведение
также подтверждается гистерезисом пика при разво-
роте магнитного поля. Интересно, что в магнетосо-
противлении этот пик присутствует лишь в опреде-
ленном температурном диапазоне ∼ 1 K и исчезает
при достаточно высоких и достаточно низких темпе-
ратурах [38], а значит, при определенных условиях
транспортные методы анализа ферромагнитного пе-
рехода могут быть неприменимы. В работах [5, 33]
было показано, что ферромагнитная и парамагнит-
ная фаза вблизи четного фактора заполнения ха-
рактеризуются разным спектром фотолюминесцен-
ции. Анализ амплитуды линии комбинационного рас-
сеяния света, отвечающей рождению спинового эк-
ситона, позволил доказать, что такие фазовые пе-

реходы действительно сопровождаются изменением
спиновой поляризации системы, причем как вблизи
четного фактора заполнения ν = 2, так и вблизи
нечетного ν = 3 [5]. Измерение температурной за-
висимости амплитуды такой линии позволило опре-
делить характерную энергию образования доменов
вблизи ν = 2 [39]. Магниторезонансные методики
также активно использовались для изучения ферро-
магнитных фазовых переходов. Так, используя ядер-
ный магнитный резонанс было продемонстрировано,
что острый пик в сопротивлении, наблюдающийся
вблизи дробного фактора заполнения ν = 2/3 связан
с ферромагнитным переходом и сопровождается пе-
реходом системы из неполяризованного в поляризо-
ванное по спину состояние [40]. Поведение электрон-
ного спинового резонанса вблизи фазового перехода
при ν = 2 было изучено в работе [41].

В рамках данной работы предполагается расши-
рить существующие экспериментальные магниторе-
зонансные исследования фазовых переходов в режи-
ме квантового эффекта Холла и впервые применить
методику электронного спинового резонанса для ана-
лиза фазового перехода вблизи фактора заполнения
ν = 3. Ранее такой подход успешно применялся для
исследования фазового перехода вблизи ν = 2 [41].
Отметим, что переходы вблизи ν = 2 и ν = 3 су-
щественно различаются. Так, при ν = 2 происходит
переход между номинально парамагнитной и ферро-
магнитной фазами, а вблизи ν = 3 обе фазы явля-
ются поляризованными по спинами, при этом сте-
пень их поляризации различается в несколько раз.
Таким образом, спиновый резонанс должен наблю-
даться по обе стороны от фазового перехода при
ν = 3, что позволит гораздо лучше понять моди-
фикацию всех основных спиновых свойств системы
вблизи перехода. Фазовый переход вблизи ν = 3 ис-
следовался ранее при помощи комбинационного рас-
сеяния света [33]. При этом анализировалось пове-
дение линии, соответствующей рассеянию на спино-
вом экситоне – именно такое возбуждение рождается
при резонансном поглощении микроволнового излу-
чения в условиях спинового резонанса. Однако, как
правило, методом комбинационного рассеяния света
сложно отследить изменение ширины и формы резо-
нансной линии, отвечающей спиновому экситону, из-
за ограниченной разрешающей способности типич-
ных спектрометров [5]. Напротив, магниторезонанс-
ные подходы свободны от такого ограничения и дают
возможность с хорошей точностью изучать резонанс-
ные линии даже суб-мТ ширины. Более того, диа-
пазон волновых векторов k, применяемых в рамках
этих двух подходов, существенно различается. Если
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при комбинационном рассеянии света типичные зна-
чения k составляют 0.1/lb (здесь lb =

√

~/eB пред-
ставляет собой магнитную длину), то при спектро-
скопии спинового резонанса типичные значения klb
лежат в диапазоне 10−4–10−5, а значит, свойства си-
стемы изучаются на принципиально иных масшта-
бах. Учитывая все приведенные выше обстоятель-
ства, можно заключить, что изучение спонтанного
изменения спиновой поляризации вблизи ν = 3 при
помощи электронного спинового резонанса представ-
ляет собой актуальную и интересную задачу.

В качестве объекта исследования в нашей
работе выступал ZnO/MgZnO гетеропереход,
содержащий высококачественную электронную
систему. Структура была выращена посредством
молекулярно-лучевой эпитаксии [42]. При низких
температурах двумерная плотность электронов и
их подвижность в исследуемом образце составляли
n = 1.9 × 1011 см−2 и µ = 5 × 105 см2/Вс, соот-
ветственно. Выбор такой материальной системы
объясняется рядом ее уникальных качеств. Боль-
шая эффективная масса электрона и относительно
небольшая диэлектрическая проницаемость мате-
риала обеспечивают доминирование характерной
энергии e−e взаимодействий в сравнении с энергией
кинетического движения электронов. При этом
параметр Вигнера–Зейтца (фактически отношение
характерной энергии e− e взаимодействия и энергии
Ферми) rs достигает значения 8, что практически
на порядок превышает rs в типичных GaAs/AlGaAs
структурах. Большой фактор Ланде в таких струк-
турах приводит к значительному одночастичному
расщеплению спиновых состояний, что также об-
легчает наблюдение ферромагнитного фазового
перехода.

На образце в геометрии ван дер Пау были сфор-
мированы индиевые контакты. Образец помещался
в жидкий гелий-3 в область однородного магнитно-
го поля. Эксперименты проводились при температу-
ре 0.5К, которая достигалась путем откачки паров
гелия-3, и в магнитных полях вплоть до 15 Тл. Об-
разец помещался на наклонную плоскость так, что
магнитное поле было направлено под углом θ к нор-
мали к поверхности структуры, как показано на ри-
сунке 1b. Основные экспериментальные данные бы-
ли получены для ряда углов θ = 0◦, 50◦, 61◦ и 67◦,
что позволило изучить состояние системы до, во вре-
мя и после фазового перехода при ν = 3. Типичный
вид продольного сопротивления двумерного канала
Rxx в зависимости от перпендикулярного магнитно-
го поля для всех четырех углов показан на рисун-
ке 1a. На этом же рисунке отмечено положение пер-

Рис. 1. (Цветной онлайн) (a) – Продольное магнето-
сопротивление Rxx образца в зависимости от перпен-
дикулярной компоненты магнитного поля. Приведены
графики для углов θ = 0◦ и 50◦ (θ < θc), для критиче-
ского угла θc = 61◦ и для θ = 67◦ (θ > θc). (b) – Схема,
на которой показано взаимное расположение внешне-
го магнитного поля и нормали к поверхности образ-
ца. (c) – Схематичное изображение фазовой диаграм-
мы рассматриваемого перехода. (d) – Гистерезис пика
фазового перехода в магнитном поле при ν = 3 в кри-
тическом угле. Сплошная кривая соответствует магне-
тосопротивлению двумерного канала при увеличении
магнитного поля, пунктирная – при уменьшении

вых нескольких факторов заполнения. При проме-
жуточном угле θc = 61◦ наблюдался пик в сопро-
тивлении образца вблизи фактора заполнения ν = 3,
как показано на панели (d) того же рисунка. Хоро-
шо заметно, что этот пик проявляет гистерезис при
развороте магнитного поля. При углах, отличных от
θc, такой пик в сопротивлении образца отсутствует.
Описанное поведение пика соответствует фазовому
переходу. Схематично фазовая диаграмма рассмат-
риваемого перехода показана на рис. 1c.

Для возбуждения электронного спинового резо-
нанса использовалось электромагнитное излучение в
диапазоне частот от 60 до 250ГГц. Оно создавалось
микроволновым генератором, сопряженным с набо-
ром модулей умножения частоты, и подводилось к
образцу посредством цилиндрического сверхразмер-
ного волновода. Эксперименты проводились в ли-
нейном по мощности режиме. Электронный спино-
вый резонанс детектировался по изменению сопро-
тивления двумерного канала при поглощении мик-
роволнового излучения [43]. При этом для улучше-
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ния соотношения сигнал-шум использовалась стан-
дартная методика двойного синхронного детектиро-
вания, подробно описанная в наших предыдущих ра-
ботах [44, 45]. Здесь приведем лишь краткое описа-
ние. По образцу пропускался переменный ток с час-
тотой 1 кГц, первый синхронный детектор был на-
строен на частоту переменного тока и измерял сиг-
нал, пропорциональный сопротивлениюRxx образца.
Электромагнитное излучение было модулировано по
амплитуде на частоте f ∼ 20Гц и вызывало появле-
ние вариации сопротивления δRxx, которая измеря-
лась вторым синхронным детектором, настроенным
на ту же частоту f . При таком подходе спиновый ре-
зонанс детектировался как острый пик в δRxx при
фиксированной частоте возбуждающего излучения
и развороте магнитного поля. Стоит отметить, что
форма и амплитуда наблюдаемых резонансных пи-
ков не зависели ни от частот модуляции, ни от ско-
рости разворота магнитного поля.

Примеры пиков, измеренных вблизи фактора за-
полнения ν = 3, приведены на рис. 2a, c и e для трех
углов θ = 50◦, 61◦ и 67◦. Пунктирной линией отме-
чено положение фактора заполнения ν = 3 по маг-
нитному полю. На рисунке 2c, на котором показаны
экспериментальные данные для критического угла в
61◦, штрих-пунктирная линия задает положение пи-
ка в сопротивлении, отвечающего фазовому перехо-
ду. Вблизи каждого резонансного пика указана со-
ответствующая частота возбуждающего электромаг-
нитного излучения. При θ = θc в области полей, ле-
жащих вблизи и выше пика в сопротивлении, для ли-
ний δRxx частоты излучения не указаны, а экспери-
ментальные значения сняты при последовательном
увеличении частоты с шагом 0.3ГГц.

При углах θ = 50◦ и 67◦, один из которых мень-
ше критического, а второй больше, наблюдался хо-
рошо выраженный спиновый резонанс во всем диа-
пазоне магнитных полей в окрестности фактора за-
полнения ν = 3. Причем для большего угла его ин-
тенсивность была в несколько раз выше. Можно за-
ключить, что обе фазы, между которыми в крити-
ческом угле происходит переход, имеет существен-
но ненулевую спиновую поляризацию, а в состоя-
нии, возникающем при θ = 67◦, спиновая поляри-
зация существенно больше. Это хорошо согласует-
ся с простыми феноменологическими представлени-
ями об устройстве такого фазового перехода, а так-
же с экспериментальными данными, полученными
при изучении неупругого рассеяния света в анало-
гичной структуре [33]. Устройство основного состо-
яния в рамках простой феноменологической моде-
ли, которая описывает эффекты сильного электрон-

электронного взаимодействия путем введения пере-
нормировки основных зонных параметров электрона
– его массы и фактора Ланде, показано на панелях
(b), (d) и (f) рис. 2. Подчеркнем, что такая модель
носит чисто феноменологический характер, а ее обос-
нованность на данный момент доказана не до конца.
Более правильный теоретический подход, основан-
ный на рассмотрении модификации спектра спино-
вых возбуждений за счет электрон-электронного вза-
имодействия с учетом экранирования, хорошо опи-
сывает фазовый переход вблизи фактора заполнения
2 [46, 47], однако соответствующие расчеты еще не
были проведены для случая ν = 3. В рамках фе-
номенологической модели основное состояние систе-
мы при ν = 3 в области углов, меньших критиче-
ского, соответствует полностью заполненному нуле-
вому уровню Ландау, а также заполненному нижай-
шему спин-отщепленному подуровню первого уровня
Ландау. Такое устройство характерно, например, для
систем со слабым взаимодействием в GaAs/AlGaAs
квантовых ямах и гетеропереходах. При таком за-
полнении поляризованной по спину оказывается при-
мерно треть всех электронов. В области углов, боль-
ших θc, заполнены лишь нижайшие спиновые под-
уровни трех первых уровней Ландау, так что фак-
тически все электроны поляризованы по спину. При
таком заполнении должен наблюдаться интенсивный
спиновый резонанс в полном соответствии с экспери-
ментальными данными. Отметим, что при θ = 67◦

спиновые резонансы заметно шире, чем при θ = 50◦.
Такое поведение может объясняться наличием спин-
орбитального взаимодействия в такой структуре [48],
которое перемешивает спиновую степень свободы и
орбитальное движение электрона в режиме кванто-
вого эффекта Холла. Как следствие, спиновое рас-
щепление i-го уровня Ландау зависит от квадрата
его индекса. Таким образом, положения по магнит-
ному полю резонансных спиновых переходов с каж-
дого из уровней Ландау отличаются, обуславливая
уширение суммарного пика. Оценка разницы в рас-
щеплении для нулевого и второго уровней Ландау
дает уширение на уровне ∼ 1мТ, что неплохо согла-
суется с экспериментальными данными.

С учетом всего сказанного выше удивительным
выглядит поведение спинового резонанса непосред-
ственно в критическом угле. Спиновый резонанс на-
блюдался лишь в одной из фаз, лежащей в области
магнитных полей меньших, чем критическое полеBc,
соответствующее положению пика в продольном со-
противлении. Подчеркнем, что при таких фазовых
переходах [41] область с большей спиновой поляри-
зацией лежит именно в меньших критического маг-
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Пики электронного спинового резонанса вблизи фактора заполнения ν = 3 квантового эф-
фекта Холла при разных углах θ = 50◦, 61◦ и 67◦ показаны на панелях (a), (c) и (e), соответственно. По оси абсцисс
отложено полное магнитное поле. Пунктирной линией отмечено положение фактора заполнения ν = 3 по магнитному
полю. На панели (c), на которой показаны экспериментальные данные для критического угла в 61◦, штрих-пунктирная
линия задает положение пика в сопротивлении, отвечающего фазовому переходу. Вблизи каждого резонанса указа-
на соответствующая частота возбуждающего электромагнитного излучения. При θ = θc в области полей, лежащих
вблизи и выше пика в сопротивлении, для линий δRxx частоты излучения не указаны, а экспериментальные значения
сняты при последовательном увеличении частоты с шагом 0.3ГГц. На панелях (b), (d) и (f) показано схематичное по-
ложение уровней Ландау в упрощенной феноменологической модели, учитывающей многочастичное взаимодействие
посредством перенормировки основных зонных параметров электрона – его массы и фактора Ланде, для тех же углов
θ = 50◦, 61◦ и 67◦, соответственно.

нитных полях. По мере увеличения магнитного поля
до критического наблюдалось как уменьшение ам-
плитуды резонанса, так и увеличение его ширины,
а также расщепление его на несколько пиков. В об-
ласти полей, больших Bc, спиновый резонанс пол-
ностью исчезал. Такое поведение противоречит про-
стой феноменологической модели, основывающейся

на перенормировке зонных параметров электронной
системы, так как в этом диапазоне полей состояние
все еще должно быть поляризовано по спину, а зна-
чит, спиновый резонанс должен наблюдаться. При-
мерное положение уровней энергии в рамках такой
модели показано на рис. 2d. Более того, это наблю-
дение не согласуется с результатами, полученными
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при изучении комбинационного рассеяния света на
спиновых экситонах [33]. Действительно, в этих экс-
периментах соответствующая линия наблюдалась в
широком диапазоне магнитных полей вблизи фазо-
вого перехода, а ее амплитуда различалась примерно
в три раза по разные стороны от него. Такое разли-
чие еще раз подчеркивает разницу в получаемых в
рамках этих двух экспериментальных подходов ре-
зультатов.

По всей видимости, такое поведение спинового ре-
зонанса объясняется появлением зародышей новых
фаз – доменов с разной спиновой поляризацией – при
приближении к фазовому переходу. Наличие таких
доменов может приводить к значительному умень-
шению времени спиновой релаксации из-за рассея-
ния на границах зерен, что обуславливает подавле-
ние спинового резонанса в таких системах. Как вид-
но из эксперимента, такое подавление наблюдается
не только при наличии зародышей ферромагнитной
фазы в парамагнитной, что характерно для перехо-
да вблизи ν = 2 и обсуждалось в нашей предыдущей
работе [41], но и при наличии ферромагнитных заро-
дышей, имеющих отличную спиновую поляризацию,
от поляризации основной фазы. Уширение и расщеп-
ление спинового резонанса на несколько пиков при
подходе к Bc около ν = 3 аналогично поведению
спинового резонанса при ферромагнитном переходе
при ν = 2 и, по всей видимости, обуславливается та-
ким же механизмом. Наличие неоднородностей спи-
новой поляризации конечного размера ξ позволяет
не сохранять волновой импульс спинового экситона,
возбуждаемого вблизи спинового резонанса, на мас-
штабах ~/ξ, при этом из-за наличия квадратичной
дисперсии у спиновой волны можно ожидать уши-
рения резонансных пиков и даже разбиения их на
несколько.

В заключении, фазовый переход, сопровождаю-
щийся изменением спиновой поляризации основно-
го состояния, был изучен при помощи электронного
спинового резонанса вблизи нечетного фактора за-
полнения ν = 3 в ZnO/MgZnO гетеропереходе. Такой
переход возникал при увеличении угла наклона маг-
нитного поля θ до некоторого критического значе-
ния θc. Анализ амплитуды спинового резонанса поз-
волил подтвердить спиновую природу этого явления.
При этом интенсивный спиновый резонанс наблюда-
ется как при θ < θc, так и при θ > θc. Удивитель-
ным образом, непосредственно в критическом угле θc
спиновый резонанс детектировался лишь в одной из
фаз, лежащей в области меньших магнитных полей.
При увеличении магнитного поля вплоть до Bc на-
блюдалось уменьшение амплитуды резонанса и уши-

рение резонансного пика. В области полей, больших
Bc, спиновый резонанс исчезал. Такое поведение ре-
зонанса связно с разбиением электронной системы
на домены с разной спиновой поляризацией. Работа
была выполнена при поддержке Российского научно-
го фонда (грант # 20-72-10097 (продление)). Авторы
благодарны Дж. Фальсону за предоставленные для
исследования гетероструктуры.
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Численной минимизацией энергии основного состояния в приближении классических магнитных
моментов рассчитана полевая зависимость намагниченности вдоль трудных направлений для четырех-
подрешеточного ферромагнетика PbMnBO4. Из сравнения с экспериментальными кривыми намагничен-
ности получены значения параметров анизотропных взаимодействий: констант одноионной анизотропии
второго порядка, величины и направления вектора антисимметричного обмена и значения тензора сим-
метричного анизотропного обмена. Направление вектора взаимодействия Дзялошинского–Мория близ-
ко к орторомбической оси c. Тензор симметричного обмена имеет почти одноосный вид с направлением
легкой оси ортогонально вектору антисимметричного обмена. Рассчитаны изменения энергии каждого
анизотропного взаимодействия в процессе переориентации намагниченности.

DOI: 10.31857/S1234567824110119, EDN: ALPQZT

Определение параметров магнитных взаимо-
действий является приоритетной задачей изучения
каждого магнетика. Изоструктурная группа орт-
оборатов со структурой мультита AMBO4 (про-
странственная группа Pnma) отличается большим
разнообразием оптических, упругих, электрических,
магнитных и мультиферроидных свойств [1–15].
Анизотропия этих свойств в значительной степени
определяется цепочечной структурой из связанных
ребрами октаэдров MO6, ориентированной вдоль ор-
торомбической оси b (рис. 1). Магнитные кристаллы
с M=Cr,Mn,Fe [2–12], а также смешанные и диамаг-
нитно разбавленные соединения [13–15] обладают
ярко выраженной магнитной анизотропией, которая
обусловлена как одно-, так и двухионными взаимо-
действиями. Прежде всего анизотропия проявляется
в полевой зависимости намагниченности вдоль
разных направлений в кристалле. В большинстве
реальных магнетиков влияние различных анизо-
тропных взаимодействий приводит к нелинейной
полевой зависимости, и для корректного выделения
вкладов этих взаимодействий требуется анализ
полной зависимости вплоть до намагниченности
насыщения. Такой анализ в реально достижимых
магнитных полях, может быть проведен только в
случае ферромагнитного упорядочения в кристалле,
когда насыщение достигается в полях сравнимых

1)e-mail: unonav@iph.krasn.ru

Рис. 1. (Цветной онлайн) Фрагмент кристаллической
структуры PbMnBO4. Ионы B3+ и Pb2+ не показаны.
Показана ориентация орторомбических осей a, b и c

кристалла

с величиной анизотропии. Тогда как в случае
антиферромагнитного упорядочения насыщение
(спин-флип переход) требует полей, сравнимых с
изотропным обменом. Среди ортоборатов PbMnBO4

является единственным магнетиком с ферромаг-
нитным упорядочением, что определяет его особое
значение в исследовании анизотропии магнитных
мультитов.

Отсутствие центра инверсии между магнитны-
ми ионами Mn3+ предполагает возможность суще-
ствования антисимметричного обмена (взаимодей-
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ствия Дзялошинского–Мория (ДМ взаимодействия))
[16, 17]

HDM = Dn,n′ [Sn × Sn′ ]. (1)

Направление вектора Dn,n′ и его величина в значи-
тельной степени определяют магнитную анизотро-
пию [18]. Вектор обмена между ионами Mn3+ в це-
почках, связанных доминирующим изотропным об-
меном J0 (n = 1, 3, n′ = 2, 4), лежит в зеркальной
плоскости симметрии m между взаимодействующи-
ми ионами (ac) (рис. 2). Учитывая, что обменные

Рис. 2. (Цветной онлайн) Проекция кристаллической
структуры PbMnBO4 на плоскость (ab). Показаны зер-
кальные плоскости симметрии m, диагональная плос-
кость скольжения n и изотропные обменные взаимо-
действия внутри (J0) и между (J1 и J2) цепочками

взаимодействия между спинами в цепочках как изо-
тропные, так и анизотропные реализуются через два
лиганда O1 и O3, не лежащие в одной плоскости с
магнитными ионами (рис. 1) (некопланарный двух-
мостиковый обмен), определить заранее направление
векторов Dn,n′ нельзя. От соотношения между его
компонентами вдоль осей a и c Da и Dc зависит фа-
зовая диаграмма основного состояния PbMnBO4 [19]
и полевые зависимости намагниченности.

ДМ взаимодействие, как правило, сопровожда-
ется симметричным анизотропным обменом (САО)
[20, 21]. Хотя для 3d-ионов абсолютные величины па-
раметров его гамильтониана

HA =
∑

α

Aα
n,n′Sα

nS
α
n′ (2)

обычно меньше величины Dn,n′ , они дают вклад в
энергию основного состояния уже в первом порядке,
что может превышать вклад антисимметричного об-
мена. Целью настоящей работы является определе-
ние направления и величины вектора ДМ и компо-

нент тензора САО в четырехподрешеточном ферро-
магнетике PbMnBO4 из сравнения эксперименталь-
ных полевых зависимостей намагниченности вдоль
трудных осей намагничивания кристалла с теоре-
тическими кривыми, расчитанными в приближении
классических спинов.

Магнитные моменты ионов Mn3+ (S = 2, L = 2)
обладают значительной одноионной анизотопией
(ОА), связанной с сильными искажениями окружа-
ющих кислородных октаэдров (статический эффект
Яна–Теллера). Анализ влияния этих искажений
на параметры одноионной анизотропии второго
порядка

Ha = DS2
zi + E(S2

xi − S2
yi), (3)

где xi, yi, zi – локальные оси Mn-O1, Mn-O2, Mn-O3

искаженных октаэдров (рис. 2), позволил определить
отношение орторомбической и тетрагональной ком-
понент ОА E/D = 0.183 [19]. Таким образом, подго-
ночным параметром при сравнении эксперименталь-
ных и расчетных кривых остается один одноионный
параметрD. Промежуточная относительно ортором-
бических направлений ориентация локальных осей
ОА и ее чередование при трансляции как вдоль, так
и поперек магнитных цепочек приводит к четырем
кристаллографическим позициям (четырем магнит-
ным подрешеткам с n, n′ = 1 − 4 (рис. 2)). Это че-
редование приводит к трем важным результатам –
неколлинеарности магнитных моментов подрешеток,
фазовому переходу первого рода при завершении пе-
реориентации в поле вдоль оси b [22, 23] и умень-
шению влияния одноионной анизотропии на общую
анизотропию ферромагнетика.

В магнитную анизотропию дает вклад и диполь-
дипольное взаимодействие. Пространственно анизо-
тропное распределение ближайших магнитных со-
седей вдоль оси b приводит к легкоосной диполь-
дипольной анизотропии и перенормировке изотроп-
ного обмена [24]

Hdd =
g2µ2

B

b3
(

Si,jSi+1,j − 3b−2(Si,jb)(Si+1,jb)
)

=

= d · Si,jSi+1,j − 3d · Sb
i,jS

b
i+1,j . (4)

Для точечных магнитных диполей в цепочках Mn3+

с расстоянием между ближайшими ионами b = 2.97 Å
получаем 3d = 0.28K. Взаимодействия со вторыми
магнитными соседями и спинами соседних цепочек c
ближайшим расстоянием r = 5.45 Å дают практиче-
ски изотропный вклад и в дальнейшем не учитыва-
ются. Анизотропия g-фактора для ионов Mn3+ мала
[25], что подтверждается данными электронного па-
рамагнитного резонанса (ЭПР) [26, 27] и одинаковой
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величиной намагниченности насыщения 4µB вдоль
разных направлений в кристалле [5]. В расчетах при-
нималось значение g = 2.

Изотропные обмены в PbMnBO4 определялись в
рамках полевой теории Гинзбурга–Ландау с учетом
температуры магнитного упорядочения Tc = 30.3K
и температуры Кюри–Вейса Θ = 49K [8]

Hex = J0(S1S2 + S3S4) +
z1
2
J1(S1S3 + S2S4) +

+
z2
2
J2(S1S4 + S2S3), (5)

J0 + d = −20.2K, z1J1 + z2J2 = −8.8K.

Распределение изотропных межцепочечных обменов
по двум различным путям (рис. 2) влияет на некол-
линеарность подрешеток и, следовательно, на па-
раметры анизотропных взаимодействий, описыва-
ющие экспериментальные зависимости. В данной
работе используются значения обменов J1 = 0,
z2J2 = −8.8K, которые коррелируют с оценками для
PbMnBO4 |J1| ≪ |J2| в теории функционала плотно-
сти [3].

Анизотропные обменные взаимодействия (1), (2)
учитываются только между спинами с доминирую-
щим внутрицепочечным обменом. Плоскости сколь-
жения кристалла между цепочками a и n меняют
проекции вектора Da и ориентацию осей тензора
САО у соседних цепочек. Инвариантность бесшпу-
рового тензора САО относительно зеркальной плос-
кости m (ac) требует ортогональности одной из глав-
ных осей тензора этой плоскости и нахождения двух
других в m. Учитывая вероятную симметрийную
связь обоих анизотропных обменов [20, 21], одна из
осей тензора в плоскости m с компонентой AD вы-
брана вдоль вектора Dnn′

HA = AD(SD
1 S

D
2 + SD′

3 SD′

4 ) +Ab(Sb
1S

b
2 + Sb

3S
b
4) +

+ Ae(Se
1S

e
2 + Se′

3 S
e′

4 ), AD +Ab +Ae = 0. (6)

Компонента Ab направлена вдоль оси b, а ось с Ae

ортогональна двум первым.
Расчет основного состояния при T = 0K прово-

дился в приближении классических магнитных мо-
ментов минимизацией энергии по углам ориентации
моментов подрешеток S1 − S4 в стандартном пакете
Wolfram Mathematica для различных значений пара-
метров D,D12 = D34, φDM , AD, Ab, с последующим
вычислением проекций моментов подрешеток на на-
правление магнитного поля

Mb.c =
gµB

4

4
∑

i=1

Si cosΘi.

Угол направления вектора D12 φDM отсчитывается
от орторомбической оси a. В общем случае ориента-
ция моментов 4-х подрешеток требует определения 8
углов в полярной системе координат. Магнитное по-
ле, направленное вдоль осей кристалла b и c, лежит
в плоскостях симметрии n и m, соответственно. При
этом симметрия углов ориентации моментов относи-
тельно соответствующих плоскостей сохраняется:

h||b : S1(Θ1, φ1), S2(Θ2, φ2),

S3(Θ1,−φ1), S4(Θ2,−φ2);
h||c : S1(Θ1, φ1), S2(Θ1,−φ1),

S3(Θ3, φ3), S4(Θ3,−φ3), (7)

где полярные углы отсчитываются от направления
магнитного поля, а азимутальные – от оси a. Таким
образом, при направлении поля вдоль осей кристал-
ла минимизация проводится по четырем независи-
мым углам. Переориентация суммарного магнитного
момента M от оси a (фаза A с магнитной симмет-
рией Pnm’a’) заканчивается фазами B (Pn’ma’) и C
(Pn’m’a) с углами Θ2 = Θ1, φ2 = φ1 + π и Θ3 = Θ1,
φ3 = φ1 + π, соответственно.

Полевая зависимости проекций намагниченности
кристалла PbMnBO4 в полях, приложенных вдоль
орторомбических осей детально исследовалась в ши-
роком диапазоне температур 4.2K < T < 77K [5].
Для анализа температурного изменения кривых на-
магниченности и сравнения с кривыми, расчитанны-
ми при T = 0K для полей вдоль трудных направ-
лений b и c на рис. 3а и b приведены по три кри-
вые с T = 4.2, 10, и 20 K, взятые из данной работы.
Характерной особенностью полевых зависимостей в
кристалле является сильная нелинелинейность в по-
ле H||b, которая заканчивается скачком намагничен-
ности (при T = 0K) в поле Hb – ориентационным
фазовым переходом первого рода. Кривая намагни-
ченности в поле H||c имеет слабую нелинейность и
заканчивается переходом второго рода в поле Hc. Та-
кое качественное различие кривых объясняется раз-
ной неколлинеарностью проекций легких осей ОА на
плоскости (ab) и (ac) кристалла и сильной зависимо-
стью от этой неколлинеарности кривых намагничен-
ности [22]. Неколлинеарность подрешеток S1 − S4 не
превышает 0.2 радиана и переориентация от фазы A
с M||a к фазам B и C происходит в окресности плос-
костей (ab) и (ac), соответственно. Угол между про-
екциями легких осей M–O3 для спинов в цепочках
на плоскости (ab) близок к π/2. В то же время угол
между проекциями легких осей для спинов соседних
цепочек на плоскость (ac) составляет π/3. В резуль-
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Полевые зависимости проек-
ций намагниченности Mb и Mc вдоль трудных направ-
лений в кристалле. Цветные кривые – эксперимен-
тальные кривые для разных температур [5], черные –
расчетные кривые для T = 0K

тате переориентация M заканчивается фазовыми пе-
реходами первого и второго рода, соответственно.

Практически точное совпадение рассчитанной
при T = 0K кривой Mb с экспериментальной кривой
намагниченности при T = 4.2K до полей близких к
полю перехода первого рода и различие соответству-
ющей зависимости Mc коррелируют с разной тем-
пературной зависимостью полей анизотропии, полу-
ченной в [5]. При H||b в низкотемпературной области
поле практически не меняется, в то время как при
H||c зависимость поля анизотропии от температуры
при T ≤ 4.2K сохраняется. В окресности перехода
первого рода существует гистерезис кривых намаг-
ниченности [22]. При конечных температурах состо-
яние с промежуточными значениями углов Θn (угло-
вая AB фаза) и состояние с M||b (фаза B) с близки-
ми энергиями смешиваются. Это приводит к увели-
чению экспериментально наблюдаемой намагничен-

ности при H < Hb и ее уменьшению при H > Hb в
окресности фазового перехода первого рода.

Расчетные кривые соответствуют параметрам
анизотропии

D = −3.81± 0.03K, φDM = 1.48± 0.02 радиана,

D12 = 2.53± 0.05K, AD = 0.21± 0.03K,

Ab = 0.23± 0.03K. (8)

Изменения параметров в указанных пределах со-
ответствуют относительному отклонению расчетных
кривых на ±0.03 от приведенных на рис. 3. Отметим
почти одноосный вид тензора САО с легкой осью
Ae = −AD − Ab = −0.44K ортогональной вектору
D и близкой к орторомбической оси a. Ориентация
осей анизотропных обменов оказывает сильное влия-
ние на нелинейность кривых намагничивания и поля
завершения переориентации. При ориентации Dnn′ ,
близкой к орторомбической оси c, и легкой оси тен-
зора, близкой к оси a, угол между легкими направ-
лениями намагниченности в плоскости (ac) соседних
магнитных цепочек мал, и кривая намагниченности
Mc имеет малую нелинейность (рис. 3).

Промежуточные ориентации осей анизотропных
взаимодействий относительно кристаллографиче-
ских осей приводит к эффективному усреднению
вкладов от каждой магнитной подрешетки. Поэтому
вклад каждого анизотропного взаимодействия Eai

при переориентации полного магнитного момента M

определяется изменением его энергии в поле

∆Eai = Eai(H)− Eai(A),

где Eai(A) – энергия в фазе A. На рисунке 4a и b
показаны изменения энергии одноионной анизотро-
пии Ea, анизотропных обменов EDM , EA и диполь-
дипольной анизотропии Edd на один ион в полях при-
ложенных вдоль осей b и c, соответственно. Изме-
нения энергии анизотропных обменов в поле, при-
ложенном вдоль оси b, сопоставимы с изменением
энергии одноионной анизотропии, а в поле, прило-
женном вдоль оси c, суммарное изменение энергии
анизотропных обменов даже превышает ее. Таким
образом, для корректного описания статических ани-
зотропных свойств мультитов учет двухионных ани-
зотропных взаимодействий является необходимым.

Параметры анизотропных взаимодействий, опи-
сывающие эксперимент, зависят от выбора модели
и приближений, использованных в расчетах. В рас-
смотренной модели отсутствуют анизотропные взаи-
модействия между цепочками и ОА четвертого по-
рядка, влияющая на границы между магнитными
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Рис. 4. (Цветной онлайн) Изменение энергии анизо-
тропных взаимодействий (1)–(4) при переориентации
намагниченности в поле, приложенном a) вдоль оси b

и b) вдоль оси c

фазами [28], Серьезным допущением, способным за-
метно изменить величины (8), является выбор схе-
мы изотропного межцепочечного взаимодействия. В
теории функционала плотности [3] рассматривались
энергии строго коллинеарных магнитных структур и
анизотропные взаимодействия не учитывались. Зна-
чения энергии межцепочечных обменов, получен-
ные из разностей энергии коллинеарных структур,
сравнимы с энергиями неучтенных взаимодействий
(рис. 4).

Учет ОА и ДМ взаимодействия в статических и
резонансных иссдедованиях проводился для наибо-
лее детально изученного манганита LaMnO3 со стук-
турой перовскита [27, 29–33]. Были получены близ-
кие значения обеих величин порядка 1 K и отмече-
на необходимость совместного учета этих взаимодей-
ствий для определения как магнитной структуры,
так и резонансных свойств – щели АФМР в упо-
рядоченной и ширины линии ЭПР в парамагнит-
ной фазах. Более детальное сравнение с парамет-
рами анизотропии (8) нецелесообразно из-за суще-

ственных структурных различий в этих манганитах.
Искажения кислородных октаэдров в PbMnBO4 зна-
чительно сильнее [2], что определяет большую вели-
чину ОА, а сами октаэдры соединяются не вершина-
ми, а ребрами. Последнее различие определяет глав-
ную особенность – двухмостиковый некопланарный
обмен между ионами Mn3+ через ионы кислорода O1

и O3 (рис. 1, 2). Если для одномостиковых обменов
в LaMnO3 направление векторов антисимметричных
обменов фиксируется правилом Кеффера

Dn,n′ ∝ [rn × rn′ ],

где rn,n′ – вектора связей O − Mn,n′ [18, 27, 34, 35,],
то при кольцевом некопланарном обмене [36, 37] на-
правление вектора D не определяется простой сум-
мой от двух независимых обменных путей. В работе
[6] был сделан вывод о главной роли внутрицепочеч-
ного обмена в основном состоянии через ионы O3. В
случае такого одномостикового обмена направления
векторов DM взаимодействия в соседних цепочках
составляют углы с осью c ΘO3

≈ ±0.52 радиана, что
приводило бы к сильной нелинейности полевой за-
висимости намагниченности в поле H||c и фазовому
переходу первого рода при Hc. Малая нелинейность
Mc(H) указывает на двухмостиковый характер внут-
рицепочечного обмена, когда обмен через ионы O1

(и, возможно, O3) реализуется через возбужденные
состояния ионов Mn3+ [29, 37–41].

Симметричный анизотропный обмен в LaMnO3

в перечисленных работах не учитывался. Влияние
обоих типов анизотропных обменов на температур-
ную, угловую и частотную зависимости ширины ли-
нии ЭПР исследовалось для квазиодномерных маг-
нетиков с двухмостиковым обменом между спинами
с S = 1/2. При копланарном обмене через два пу-
ти вектора антисимметричного обмена ортогональ-
ны плоскости взаимодействия [38, 39]. При обмене че-
рез симметричные пути, когда суммарное ДМ вза-
имодействие обращается в ноль, главная компонен-
та тензора САО направлена ортогонально плоско-
сти обменных связей и, так же, как и в PbMnBO4,
отрицательна [40–42]. Выбор направления главных
осей тензора в плоскости симметрии m является при-
ближением, уменьшающим число параметров ани-
зотропии и, следовательно, упрощающем задачу. В
общем случае при некопланарном обмене через раз-
личные обменные пути полный антисимметричный
обмен может быть суммой неколлинеарных вкладов.
Соответствующая сумма тензоров САО даст направ-
ления главных осей, не совпадающие с направлени-
ем Dn,n′ . Такой случай рассматривался в цепочечном
антиферромагнетике CuSe2O5 с некопланарными пу-
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тями Cu–O–Se–O–Cu обменов [43]. Анализ темпера-
турной, частотной и угловой зависимостей ширины
линии ЭПР привел к углу между направлениемDn,n′

и осью САО, направленной вдоль цепочки, равно-
му ≈π/3. При этом абсолютные величины парамет-
ров анизотропных обменов имели близкие значения
0.05J и 0.04J , где J – доминирующий изотропный
обмен в цепочке, соответственно.

Анализ кривых намагниченности вдоль труд-
ных направлений в ферромагнитном кристалле
PbMnBO4 проведен с учетом одноионной ани-
зотропии, антисимметричного и симметричного
анизотропных обменов и диполь-дипольного вза-
имодействия. Полученные величины параметров
анизотропных взаимодействий имеют значение для
изучения анизотропных и резонансных свойств как
данного кристалла, так и других магнетиков со
структурой мультита. Они также могут быть полез-
ными для развития теории анизотропных обменов
в этих магнетиках. Прежде всего это относится к
наиболее активно исследуемого кристалла PbFeBO4,
поскольку теория ДМ взаимодействия разработана
именно для магнетиков с S-ионами [18].
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С применением полусферических генераторов ударных волн на основной адиабате Гюгонио в обла-
сти давлений Р ≈ 140–255 ГПа измерены плотность ударно-сжатого жидкого криптона ρ ≈ 9 г/см3 и
температура T ≈ 55000 К. С использованием устройств сферической геометрии газообразный криптон
сжат до плотности ρ ≈ 20 г/см3 давлением Р ≈ 2700 ГПа при температуре T ≈ 120000 К. Экспери-
мент выполнен на рентгенографическом комплексе РГК-Б-Л ВНИИЭФ, состоящем из бетатронов БИМ
234.3000 с граничной энергией 60 МэВ, используемых в мультиимпульсном режиме генерации тормозно-
го излучения с многоканальной оптико-электронной системой регистрации рентгеновских изображений.
Приведены конструкции экспериментальных устройств, выполнены оценки термодинамических пара-
метров плазмы криптона, достигаемые в использованных устройствах. Выполнен анализ полученных
данных и сравнение с данными из других публикаций. Сжатие криптона до плотности ρ ≈ 20 г/см3

давлением Р ≈ 2700 ГПа является рекордным достижением на данный период времени.

DOI: 10.31857/S1234567824110120, EDN: AVXMAU

1. Введение. Простейшие по своей структу-
ре криогенные жидкости благородных газов арго-
на, криптона и ксенона являются идеальными для
изучения их свойств методом ударного сжатия [1–
29]. Высокие начальные плотности жидкостей (на-
пример, ρ0 = 2.96 г/см3 в ксеноне при T0 = 165К)
позволяют в физических экспериментах достичь ме-
габарных давлений. Прозрачность сжиженных газов
в видимой области спектра позволяет регистриро-
вать излучение с фронта ударных волн через слой
еще несжатого вещества и использовать получен-
ные данные для оценки температуры, которая яв-
ляется дополнительным и часто более чувствитель-
ными параметром для проверки различных теорий,
чем только давление ударного сжатия. Эксперимен-
тальное измерение температуры в ударно-волновых
экспериментах важно для построения термодинами-
чески полного уравнения состояния, поскольку да-
ет возможность независимой проверки его парамет-

1)e-mail: postmaster@ifv.vniief.ru

ров, в частности, поведения теплоемкости при высо-
ких сжатиях. Кроме того, знание температуры суще-
ственно для изучения таких явлений, как переходы
диэлектрик-металл, плавление, диссоциация и иони-
зация.

Ранее во ВНИИЭФ исследовались свойства крио-
генных жидкостей азота, аргона, криптона и ксено-
на при ударном и квазиизэнтропическом сжатиях до
давлений Р ≈ 1000 ГПа [14–28]. Для этих исследо-
ваний разработаны криогенные экспериментальные
устройства плоской, цилиндрической и полусфериче-
ской геометрии и современные методы диагностики,
включающие регистрацию кинематических и термо-
динамических параметров, коэффициентов отраже-
ния и поглощения света и проводимости исследуе-
мых жидкостей. По излучению фронта ударной вол-
ны с применением оптической пирометрии измерены
температуры в ударно-сжатых сжиженных газах –
аргоне, криптоне, ксеноне и азоте – до T ≈ 60000 К
в диапазонах давлений до Р ≈ 500 ГПа. Показано
замедление темпа роста температуры в сжиженных
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благородных газах при увеличении амплитуды удар-
ной волны в области выше (30...40) ГПа, связанное
с кинетикой возбуждения электронов в зону прово-
димости [14–19]. В ходе измерений электропровод-
ности [27, 28] обнаружен эффект резкого роста чис-
ла носителей тока – электронов и сопровождающий
это явление резкий рост проводимости при давлени-
ях, достигнутых в эксперименте. Полученные дан-
ные описаны химической моделью плазмы, учитыва-
ющей эффекты кулоновского взаимодействия заря-
женных частиц, вырождение электронов, изменение
вклада связанных состояний при сжатии вещества
и короткодействующее отталкивание атомов и ионов
на близких расстояниях [29].

Известно [30], что трансформация ударно-
волнового сжатия в квазиизэнтропическое заметно
снижает термический нагрев образцов и превосхо-
дит возможности ударно-волнового эксперимента по
величине конечного давления и плотности. Ранее
во ВНИИЭФ практическая реализация взрывных
устройств цилиндрической геометрии позволила
в экспериментах исследовать те области фазовых
диаграмм аргона и ксенона, где теоретически
предсказываются их структурные переходы или ме-
таллизация. Так в [20–22] зарегистрирована высокая
сжимаемость жидкого ксенона при давлениях выше
Р > 200 ГПа, которая теоретически обоснована
образованием новой более плотноупакованной фазы
ксенона при плотностях ρ > 8 г/см3. В [22] достигну-
то давление сжатия в жидком ксеноне Р ≈ 700 ГПа
при плотности ρ ≈ 20 г/см3. В работах [23–26]
экспериментально исследована квазиизэнтропиче-
ская сжимаемость жидкого аргона, где достигнуто
давление Р ≈ 1000 ГПа при плотности ρ ≈ 9 г/см3

[26]. Показано, что в жидком аргоне при сжатии до
давлений Р ≈ 1000 ГПа аномалии отсутствуют. С
использованием совокупности экспериментальных
данных по ударно-волновой и квазиизэнтропической
сжимаемости, температуре и электропроводности
построены эмпирические уравнения состояния, опи-
сывающие свойства ксенона и аргона до давлений
Р ≈ 700 ГПа и Р ≈ 1000 ГПа соответственно [22–26].

В настоящей работе представлены новые экс-
периментальные данные, полученные при ударно-
волновом нагружении жидкого криптона в диапа-
зоне давлений до Р ≈ 250 ГПа с использованием экс-
периментальных устройств полусферической геомет-
рии. Эти исследования дополняют информацию о
свойствах плазмы криптона и занимают промежу-
точное положение между данными, полученными ра-
нее во ВНИИЭФ [19] и в Сандийской национальной
лаборатории (SNL) [31]. Впервые в области давле-

ний до Р ≈ 3000 ГПа исследовалась квазиизэнтропи-
ческая сжимаемость криптона в устройствах сфери-
ческой геометрии, в которых сжатие осуществляет-
ся системой ударных волн, последовательно воздей-
ствующих на исследуемое вещество.

Экспериментальные и расчетно-теоретические
исследования данной работы имеют не только при-
кладное, но и важное фундаментальное значение.
Это связано, прежде всего, с актуальной проблемой
существования и свойств так называемого “плаз-
менного” фазового перехода [32], обусловленного
конкуренцией сильного кулоновского притяжения
и интенсивного квантового короткодействующего
отталкивания, и сопровождающегося в процессе фа-
зового перехода резким скачком степени ионизации
плазмы. Гипотетическая возможность реализации
такого типа фазовых превращений в плотной и
высокотемпературной плазме инертных газов –
гелия, аргона и ксенона, наряду с водородом и
другими веществами, активно обсуждается как в
многочисленных теоретических работах [33-35], так
и в специально проводимых с этой целью взрывных
экспериментах [36]. Актуальными в связи с этим
являются и эксперименты настоящей работы при
исследовании плотной плазмы криптона.

2. Измерение сжимаемости и температу-

ры ударно-сжатого жидкого криптона. Тех-

ника эксперимента. Исследования сжимаемости,
температуры, скорости звука, поглощения и отра-
жения света и электропроводности в ударно-сжатом
жидком криптоне с использованием плосковолно-
вых нагружающих устройств выполнены ранее во
ВНИИЭФ в области давлений до 90 ГПа [19, 28]. В
настоящей работе приведены результаты двух но-
вых экспериментов по исследованию термодинамиче-
ских параметров ударно-сжатого жидкого криптона
в области давлений 150–250 ГПа. В этих опытах ис-
пользованы криогенные устройства полусферическо-
го типа, описание которых подробно приведено ранее
[14, 16, 17].

Основным элементом полусферических криоген-
ных устройств является измерительный узел, приве-
денный на рис. 1. Для достижения высоких давлений
использовано мощное конденсированное взрывчатое
вещество (ВВ) полусферической геометрии, под дей-
ствием продуктов взрыва которого через воздушный
зазор разгонялся стальной ударник, формирующий
при столкновением с экраном (1) ударную волну, вы-
ходящую затем в жидкий криптон, сжимая и нагре-
вая его. Использованные в настоящей работе устрой-
ства отличаются от прежних конструкций только
внешним радиусом ВВ.
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Измерительный узел полу-
сферического генератора ударных волн (ГУВ): 1 –
экран (Al); 2 – основание; 3 – световод; (a), (b) –
электроконтактные датчики для измерения скорости
ударной волны в жидкости; (c), (d) – электроконтакт-
ные датчики для измерения скорости ударной волны
в экране (1); k – кварцевое волокно; Rmeas – радиус
измерения скорости ударной волны

Для измерения средней скорости ударной вол-
ны (УВ) в экране и жидком криптоне использова-
ны по 12 пар электроконтактов. Дополнительно на
основании (2) установлены датчики (k) из кварце-
вого волокна для измерения скорости УВ в крип-
тоне по излучению с ее фронта. Кроме того, излу-
чение фронта УВ регистрируется пирометром види-
мого диапазона спектра [37] с использованием высо-
коскоростного осциллографа через оптическое окно
с помощью кварцевого световода, расположенного в
объеме жидкости по оси криогенной ячейки. По за-
регистрированному излучению измерены спектраль-
ные температуры фронта УВ. Обработка экспери-
ментальных данных для устройств полусферической
геометрии подробно изложена в работах [14, 16, 17].
Для определения давлений и массовых скоростей в
жидком криптоне по измеренному значению скоро-
сти в падающей УВ использовался метод отраже-
ния [6], в соответствии с которым решалась задача
о распаде произвольного разрыва на границе разде-
ла алюминий-криптон. В настоящей работе парамет-
ры ударно-сжатого жидкого криптона находились
из законов сохранения массы, импульса и энергии
на границе распада разрыва, формально соотнесен-
ной к радиусу измерения (см. рис. 1) скорости УВ
в криптоне Rmeas. Для этого наряду с измерением
скорости УВ в криптоне измерялась скорость УВ в
экране экспериментального устройства, значение ко-

торой расчетным способом корректировалось к зна-
чению на радиусе Rmeas. Для оценки состояний алю-
миния, охлажденного до T = 120 К, использовали
уравнение состояния [38].

Жидкий криптон заливали в криостат непосред-
ственно перед опытом. Остаточное давление возду-
ха (после откачки посредством вакуумного насоса)
вокруг ячейки с жидким криптоном не превосхо-
дило 10 Па. Начальная температура жидкого крип-
тона контролировалась с помощью калиброванного
платинового сопротивления и электронного оммет-
ра с допускаемой основной погрешностью ±0.16 %.
Контрольное значение температуры жидкого крип-
тона в кювете при атмосферном давлении (сред-
нее из 10 замеров) – T = 120 K. Измеренной темпе-
ратуре соответствует плотность жидкого криптона
ρ0 ≈ 2.42 г/см3, определенная по уравнению состоя-
ния [39].

Результаты по ударной сжимаемости жидкого
криптона из экспериментов с плоским ГУВ из [19]
вместе с данными экспериментов SNL [31] и резуль-
татами настоящей работы (см. в табл. 1) приведены
на рис. 2. Там же показана линейная аппроксимация
всех D(U)-данных:

D = 1.7457 + 1.1998U, (1)

На вставке (а) рис. 2 показано отклонение D(U)-
данных от зависимости (1) в области U ≤ 3 км/с,
на вставке (b) рис. 2 отклонение экспериментальных
∆D-данных от зависимости (1) во всей исследован-
ной области массовых скоростей.

Рис. 2. (Цветной онлайн) Ударная адиабата жидкого
криптона в координатах D(U): ⋆ – настоящая работа;
◦ – [19]; � – [31]; � – скорость звука в жидком криптоне
на линии насыщения [39]

В таблице 1 также указаны скорректированные
параметры состояний в ударно-сжатом алюминии на
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Таблица 1. Параметры УВ в элементах полусферических устройств

Экспериментальная Параметры УВ Параметры УВ

скорость УВ волны в экране в жидком криптоне на радиусе Rmeas

в экране (Al) на радиусе Rmeas

на радиусе Rscr

Rscr, мм Dexp, км/с D, км/с U , км/с P , ГПа Rmeas D, км/с U , км/с P , ГПа ρ, г/см3

33 12.65± 0.42 13.03 5.714 203.84 29 9.30 ± 0.17 6.63 142 ± 2 7.58± 0.4

21.85 14.16 ± 1.0 15.46 7.66 324.22 17.6 12.1 ± 0.27 8.71 255 ± 3 8.64± 0.7

радиусе Rmeas, из которых рассчитаны изэнтропы его
расширения.

Экспериментальные данные по сжимаемости
криптона на адиабате Гюгонио в координатах
плотность-давление приведены на рис. 3 вместе с
зависимостью, рассчитанной по аппроксимации (1).

Рис. 3. (Цветной онлайн) Адиабата Гюгонио жидкого
криптона. Эксперимент: ⋆ – настоящая работа; ◦ –
[19]; � – на прямой волне [31]; � – на отраженной
волне [31]. Расчет: красный штрих-пунктир – адиабата
Гюгонио, рассчитанная по аппроксимации (1), сплош-
ная черная линия — расчет по методу QMD [31], синий
пунктир – SESAME [40], красная линия – модель SAHA
(настоящая работа), ⋄ – расчет по методу QMD (насто-
ящая работа)

В области давлений 20–90 ГПа в экспериментах
с ударно-сжатым жидким криптоном [19] измере-
ны яркостные температуры (5-20) кК в красной об-
ласти спектра (λ = 670 нм). Там же дополнитель-
но измерены спектральные температуры в фиоле-
товой (λ = 430 нм) и зеленой (λ = 500 нм) обла-
стях спектра. В настоящей работе излучение фрон-
та УВ в жидком криптоне с использованием пиро-
метра [37] регистрировалось на пяти длинах волн
λ = 406, 450, 498, 550 и 600 нм, выделяемых ин-
терференционными светофильтрами с полосой про-
пускания ∆λ≈ 10 нм на уровне половины от макси-
мального значения. Предварительно, оптическая ли-

ния калибровалась по источнику эталонного излуче-
ния. Для ослабления излучения использовались ней-
тральные светофильтры, пропускание которых изме-
рено на спектрофотометре. Типичная осциллограм-
ма излучения фронта УВ в жидком криптоне, заре-
гистрированная, например, в опыте с ГУВ-1, приве-
дена на рис. 4.

Рис. 4. (Цветной онлайн) Осциллограммы излучения
фронта УВ в жидком криптоне (λ = 450 нм) h – ам-
плитуда излучения, t0 – начало свечения фронта УВ

Поток теплового излучения для измеренных
спектральных температур вычислялся по формуле
Планка:

N(λ, T ) = ǫC1λ
5[exp(C2/λT )]

−1 =

= C1λ
5[exp(C2/λTs)]

−1. (2)

Здесь ǫ – излучательная способность тела, λ – длина
волны, T – истинная температура, Ts – спектральная
температура; постоянные C1 = 1.19 · 10−16 Вт ·м2/ср
и C2 = 0.0144мК.

Задача нахождения температуры и излучатель-
ной способности по спектральным потокам, измерен-
ным в экспериментах, решалась с использованием
нелинейного метода наименьших квадратов для мо-
дели с двумя параметрами – T и ǫ. Для этого необхо-
димо сделать определенные предположения о харак-
тере излучательной способности фронта УВ. В на-
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Таблица 2. Температура ударно-сжатого жидкого криптона

λ, нм ГУВ 1 ГУВ 2

Ts, K T , K ǫ P , ГПа Ts, K T , K ǫ P , ГПа

406 26621 36530

450 25063 –

498 24752 37430 ± 4050 0.554± 0.086 142 35842 54890 ± 4150 0.555 ± 0.097 255

550 29070 38023

600 22727 30120

стоящей работе при оценке температуры считалось,
что величина излучательной способности в области
регистрируемых длин волн ǫ = const. Значения спек-
тральных температур, измеренные в настоящей ра-
боте, и рассчитанные по ним величины термодинами-
ческой температуры и излучательной способности в
зависимости от давления вместе с данными [19] при-
ведены в табл. 2.

Приведенные данные в зависимости от давления
аппроксимированы зависимостью:

T (кК) = 0.581 + 0.3308 · P − 4.646 · 10−4 · P 2, (3)

где давление P – [ГПа]. Описание измеренных в
данной работе спектральных температур функцией
Планка приведено на рис. 5.

Рис. 5. (Цветной онлайн) Описание спектральных тем-
ператур в ударно-сжатом жидком криптоне функци-
ей Планка. Настоящая работа: • – Р ≈ 255 ГПа; ◦ –
Р ≈ 142 ГПа

Результаты настоящей работы по сжимаемости
и температурам ударно-сжатого жидкого криптона
дополняют набор экспериментальных данных, пред-
ставленных ранее в работе [19]. Как следует из рис. 2,
настоящие данные, полученные в промежуточной об-
ласти массовых скоростей, удовлетворительно согла-
суются с результатами [19] и [31] и могут быть описа-
ны единой аппроксимационной зависимость (1). Од-
нако в области массовых скоростей до U ≤ 2 км/с,

Рис. 6. (Цветной онлайн) Зависимость температуры
ударно-сжатого жидкого криптона от давления (a) и
плотности (b). Эксперимент: ⋆ – настоящая работа;
◦ – [19]. Расчет: 1 – аппроксимация данных по форуле
(3); 2 – модель SAHA (настоящая работа); 3 – QMD
[31]; ⋄ –QMD (настоящая работа)

с учетом скорости звука в криптоне на линии насы-
щения (Cs = 690 м/с), лучше использовать квадра-
тичную зависимость, как это отмечалось еще в ран-
ней работе [19]. Результаты по температуре ударно-
сжатого жидкого криптона из [19] и настоящей ра-
боты в области давлений до 300 ГПа, как видно из
рис. 6, достаточно хорошо согласуются как с расче-
тами по методу QMD из [31] и настоящей работы,
так и с расчетом по модели SAHA (настоящая рабо-
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та) вместе с совокупностью Р(ρ)-данных, представ-
ленных на рис. 3.

3. Свойства квазиизэнтропически сжато-

го криптона. Для исследования квазиизэнтропи-
ческой сжимаемости криптона разработано сфери-
ческое нагружающее устройство, содержащее заряд
ВВ массой m = 18 кг ТНТ, внутри которого на-
ходится камера из стали, рассчитанная на началь-
ное давление до 100 МПа. Особенностью конструк-
ции является комбинированная оболочка внутренне-
го каскада, состоящая из 2-х слоев – внутреннего
из алюминия толщиной 5 мм и наружного – из ста-
ли толщиной 1.75 мм. Наличие тонкостенной сталь-
ной оболочки во внутреннем каскаде объясняется
необходимостью надежного масштабирования сним-
ков быстропротекающего процесса, учитывая “про-
зрачность” алюминия для жесткого рентгеновско-
го излучения. В то же время наличие алюминия
(Z = 13) позволяет получить высокий контраст гра-
ницы металл-газ в сжатом состоянии в эксперимен-
те, учитывая высокое значение массового числа для
криптона (Z = 36). Ранее, этот принцип контра-
стирования границы оболочка-газ был использован
в экспериментах ВНИИЭФ при исследовании ква-
зиизэнтропической сжимаемости жидкого ксенона в
области давлений до Р ≈ 720 ГПа в [20–22]. Гео-
метрия экспериментального устройства приведена на
рис. 7. Эксперимент выполнен на рентгенографиче-

Рис. 7. Геометрия экспериментального устройства. Об-
ласти: Kr – газообразный криптон; Al – аллюминий;
Fe-1,2 – сталь; p/e – полиэтилен; explosive – взрывча-
тое вещество

ском комплексе РГК-Б-Л ВНИИЭФ [41] (см. рис. 8),
состоящем из трех бетатронов БИМ 234.3000 с гра-
ничной энергией 60 МэВ, два из которых использова-
лись в 3-х импульсном режиме генерации тормозного
излучения с многоканальной оптико-электронной си-
стемой регистрации рентгеновских изображений. По-
ле регистрации для этих бетатронов было ограниче-
но отверстием диаметром 55 мм в свинцовых колли-
маторах. Центральный бетатрон использован в моно-
импульсном режиме с пакетным регистратором изоб-
ражения, состоящим из 10 плотно сложенных вме-
сте фотохромных ADC-экранов, что позволило полу-
чить панорамный снимок с регистрацией всех границ
экспериментального устройства.

Рис. 8. (Цветной онлайн) Схема эксперимента: 1 – экс-
периментальное устройство; 2 – защитное сооружение;
3 – источники излучения (бетатроны); 4 – детекторы;
5 – коллиматоры (свинец); 6 – конусы (алюминий); 7 –
набор фотохромных экранов

Рис. 9. (Цветной онлайн) Рентгенограммы сжатой по-
лости экспериментального устройства и результаты
трассировки границ. Здесь: 1 – t = 46.43мкс; 2 –
t = 46.78мкс; 3 – t = 47.13мкс; 4 – t = 47.54мкс;
5 – t = 47.98мкс; 6 – t = 48.24мкс. Трассировка: зеле-
ная линия – внутренняя граница алюминиевой оболоч-
ки (ВГО); красная линия – положение ударной волны;
желтая линия – наружняя граница стальной оболочки
(НГО) (Fe-1); коричневая линия – ВГО (Fe-1); черная
линия – НГО (Fe-2)

В эксперименте (при начальных параметрах
криптона ρ0 = 0.139 г/см3 и P0 = 0.004ГПа в обоих
полостях) получено пять ЭОР-снимков процесса об-
жатия криптона и один крупномасштабный снимок
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Рис. 10. (Цветной онлайн) Распределения плотности
в элементах экспериментального устройства по ра-
диусу в зависимости от времени: зеленая линия –
t=46.43 мкс; красная линия – t = 46.78 мкс; синяя ли-
ния – t = 47.13 мкс. Области: I – несжатый газообраз-
ный криптон; II – алюминий; III – сталь

процесса на момент времени максимального сжатия
(t5 = 47.98 мкс). Оригинальные рентгенограммы,
зарегистрированные в эксперименте, показаны на
рис. 9 вместе с результатами функционального
метода обработки [42], представленными цветными
линиями.

Расчет характеристик экспериментального
устройства выполнен по одномерной газодина-
мической программе [43] с использованием УРС
материалов, введенных в газодинамический рас-
четный комплекс РЯФЦ-ВНИИЭФ. В настоящей
работе для аллюминия использовали УРС [38], а
для криптона – УРС SESAME [40].

Спецификой эксперимента является медленное
движение ударной волны, что особенно четко про-
явилось на первых трех рентгенограммах, показан-
ных на рис. 9, где центральная область, ограничен-
ная красной линией, есть не что иное, как область не
сжатого газообразного криптона. Это подтвержда-
ется и результатами расчетов распределений плот-
ности (см. рис. 10) элементов экспериментального
устройства по радиусу полости на времена рентге-
нографирования. Так на момент третьей фазы рент-
генографирования (t = 47.13 мкс) несжатая область
газообразного криптона составляет R ≈ 1.49 см. В
следующей фазе при t = 47.54 мкс несжатая область
криптона сокращается до R ≈ 1.17 см, а уже через
∆t ≈ 0.44мкс в пятой фазе при t = 47.98 мкс зафик-
сировано максимальное сжатие плазмы криптона и
последующий разлет (фаза 6) при t = 48.24 мкс.

Рассчитанное распределение плотности ρ(R) в
момент максимального сжатия (пятая фаза сжатия)
при t = 47.98 мкс показано на рис. 11.

Рис. 11. Распределения плотности в элементах экспери-
ментального устройства по радиусу на момент макси-
мального сжатия (t = 47.98мкс). Область: I – криптон;
II – алюминий; III – сталь; IV – криптон; V – сталь
(внешняя оболочка)

Рис. 12. (Цветной онлайн) Сравнение эксперименталь-
ных и рассчитанных R(t)-данных в эксперименте с
криптоном. Сплошные черные линии – газодинамиче-
ский расчет; сплошная красная линия – расчетная тра-
ектория первой УВ. Эксперимент: � – электроконтакт-
ный датчик; ∗ – ВГО и НГО Fe-1,2; ◦ – ВГО Al; H –
траектория УВ

Использование во внутреннем каскаде оболочки
из алюминия, как видно из рентгенограмм 5 и 6 на
рис. 9, позволило надежно зарегистрировать полость
со сжатой плазмой криптона, включая фазу разлета.
Сравнение экспериментальных и рассчитанных R(t)-
данных показано на рис. 12. Там же приведена рас-
считанная траектория движения первой УВ (крас-
ная линия). Из анализа полученных результатов сле-
дует – в момент времени tstop = 47.98 мкс зарегистри-
ровано максимальное сжатие плазмы криптона при
радиусе остановки Al-оболочки Rexp = 0.87 см, отли-
чие которого от рассчитанного Rcalc = 0.85 см состав-
ляет 2.35 %.

Результаты проведенного эксперимента показали,
что в момент максимального сжатия плазма крипто-
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на сжата до плотности ρexp = 19.24 г/см3 давлением
Pcalc = 2700ГПа. Отличие экспериментально изме-
ренной плотности сжатого криптона от рассчитан-
ного значения ρcalc = 20.62 г/см3 составляет ≈ 7.2 %.
Рассчитанное значение температуры сжатой плаз-
мы – Tcalc = 118255К. Кроме момента максималь-
ного сжатия, плазма криптона является почти пол-
ностью сжатой и в фазе разлета в момент времени
t = 48.24мкс, что позволяет оценить ее параметры
и в этом состоянии. Усредненные по массе термоди-
намические параметры плазмы криптона в фазе раз-
лета имеют следующие значения: ρexp = 12.67 г/см3,
Pcalc = 970ГПа при температуре Tcalc = 93494К. В
этой фазе сжатия экспериментальное значение плот-
ности плазмы криптона на ≈ 6 % отличается от рас-
считанной величины ρcalc = 13.43 г/см3.

Анализ экспериментальных рентгенограмм, по-
лученных в опыте, показал, что на использованном
рентгенографическом комплексе и в статике надеж-
но регистрируется изображение границ алюминие-
вой оболочки. Поэтому был проведен дополнитель-
ный опыт по исследованию сжимаемости криптона
с другим начальным давлением (ρ0 = 0.209 г/см3,
P0 = 0.005ГПа) в конструкции, приведенной на
рис. 7, исключив из нее стальную оболочку, что упро-
стило изготовление внутреннего каскада. Ориги-
нальная рентгенограмма сферического устройства,
зарегистрированная в этом эксперименте в момент
максимального сжатия (см. рис. 13), демонстрирует
высокую степень симметричности сжатых полостей.

Рис. 13. (Цветной онлайн) Рентгенограмма сжатой по-
лости с криптоном при максимальном сжатии в опы-
те # 2: белая и синяя линии – НГО и ВГО наружной
стальной оболочки соответственно; зеленая и красная
линии – НГО и ВГО алюминиевой оболочки

В результате проведенного дополнительного экс-
перимента плазма криптона в момент максималь-

ного сжатия была сжата до плотности ρexp7 =

16.5 г/см3 давлением Pcalc = 1780ГПа при темпера-
туре T = 95100К. Отличие экспериментально изме-
ренной плотности сжатого криптона от рассчитан-
ного значения ρcalc = 17.68 г/см3 составляет ≈ 7.2 %.
Результаты настоящей работы в P(ρ) плоскости по-
казаны на рис. 14.

Рис. 14. (Цветной онлайн) Зависимость давления от
плотности динамически сжатой плазмы криптона. Экс-
перимент: ударное сжатие: ⋆ – настоящая работа; ◦ –
[19]; � – на прямой волне [31]; � – на отраженной волне
[31]; квазиизэнтропическое сжатие: ⊠ – настоящая ра-
бота. Расчет: синий штрих-пунктир – изоэнтропа из
точки ρcalc = 20.62 г/см3 и Pcalc = 2700 ГПа; линия 1 –
адиабата Гюгонио жидкого криптона по модели SAHA
(см.текст); линия 2 – изоэнтропа по модели SAHA из
нижней экспериментальной точки (ρexp = 12.67 г/см3

и Pcalc = 970ГПа); линия 3 – адиабата Гюгонио жид-
кого криптона – расчет в рамках QMD [31]; ⋄ –расчет
по методу QMD (настоящая работа); ∗ – одномерный
расчет (настоящая работа)

Расчеты параметров ударного и квазииз-

энтропического сжатия в рамках химической

модели плазмы. Для анализа результатов экcпе-
риментов, описанных выше, в настоящей работе бы-
ли проведены раcчеты ударного и изэнтропического
сжатия плазмы криптона с использованием уравне-
ния состояния неидеальной плазмы по теоретической
модели, развитой ранее для описания термодина-
мики сильно-неидеальной плазмы [44–47]. Для этой
цели был модифицирован вариант модели SAHA,
хорошо зарекомендовавший себя при описании ре-
зультатов экспериментов по динамическому сжатию
плазмы дейтерия и гелия до давлений ≈ 20 ТПа
[36, 48, 49]. Достоинством этой модели применитель-
но к расчетам высокотемпературной плотной плазмы
является то, что в рамках этого подхода (химиче-
ская модель плазмы) реализуется расчет равновес-
ного ионизационного состава и термодинамических
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функций плазмы, а также ряд важных безразмерных
параметров, характеризующих уровень межчастич-
ных корреляций в плазме, таких как параметр куло-
новской неидеальности, параметр вырождения элек-
тронной компоненты и др. В методике модели SAHA
плазма описывается как многокомпонентная сильно-
коррелированная (неидеальная) смесь атомов, ионов
различной кратности и электронов. Последние мо-
гут быть частично вырожденными. При решении си-
стемы уравнений ионизационного равновесия, опи-
сывающих многократную ионизацию газа, учиты-
вается влияние различных “эффектов неидеально-
сти”, включающих как эффект кулоновского взаи-
модействия ионов и электронов, так и эффект ин-
тенсивного короткодействующего отталкивания ато-
мов и ионов (эффект “собственного объема”). Так-
же учитывается сдвиг ионизационного равновесия
вследствие частичного вырождения электронов. По-
мимо этого, настоящая методика включает дополни-
тельную процедуру расчета параметров возможных
так называемых “диссоциативно-плазменных” фазо-
вых расслоений в системе, сопровождающихся рез-
ким скачкообразным изменением равновесного со-
става [36, 44, 48, 49].

Особенность расчета термодинамики плазмы
криптона в настоящей работе заключалась в том,
что для учета эффекта интенсивного короткодей-
ствующего отталкивания (эффекта “собственного
объема”) использовалась модифицированная модель
“мягких сфер” [16, 29, 50]. При этом, для определения
соотношения радиусов атома и ионов, а также пока-
зателя “жесткости” их отталкивания, применялись
результаты расчета электронных структур атома и
ионов криптона методом Хартри-Фока в прибли-
жении “ограниченного” атома [29, 46, 47]. Ключевые
параметры – радиус и степень отталкивания атомов
в рамках этого приближения выбирались (“калибро-
вались”) из наилучшего описания холодных кривых
криптона. Размер атомов и ионов определялся из
равенства

∆Ei/Ii = const, (4)

где ∆Ei – относительный сдвиг энергии основного со-
стояния атома (или иона) при сжатии сферической
атомной ячейки, отнесенный к энергии основного со-
стояния свободного атома (или иона), Ii – энергия
ионизации данного атома (или иона).

При этом, если ранее при расчете термодинамиче-
ских свойств всех инертных газов по модели SAHA
показатели степенного отталкивания для всех ато-
мов и ионов принимались равными [29, 46], то в на-
стоящей работе методика была модифицирована, так

что теперь не только “собственные размеры” частиц
каждого сорта, но и показатели степени их отталки-
вания (“мягкость”) для атома и всех ионов определя-
лись из расчетов Хартри–Фока. Результаты расчета
радиусов и показателей степени отталкивания для
атома и ионов криптона представлены на рис. 15.

Рис. 15. (Цветной онлайн) Зависимость радиуса (Ri) и
степени отталкивания (si) в модели мягких сфер для
атома (0) и ионов (i) криптона

Расчет по модели SAHA в настоящей работе был
проведен в двух режимах: в режиме ударного сжатия
(до Р ≤ 1ТПа), и дополнительно в режиме изоэнтро-
пического сжатия в диапазоне Р = 10 30 ТПа. Резуль-
таты этих расчетов в сравнении с эксперименталь-
ными данными в координатах давление – плотность
приведены на рис. 14. На рисунке 16 приведены ре-

Рис. 16. (Цветной онлайн) Безразмерные парамет-
ры, характеризующие состояние неидеальной плазмы
криптона на двух участках его динамического сжа-
тия: – ударного (ρ ≤ 10 г/см3) и квазиизэнтропического
сжатия (ρ ≥ 10 г/см3)

зультаты расчета безразмерных параметров, харак-
теризующих состояние неидеальной плазмы крип-
тона на двух участках его динамического сжатия:
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a) ударного сжатия (ρ < 10 г/см3); b) квазиизэнтро-
пического сжатия (ρ > 10 г/см3):

ΓD – параметр кулоновской неидеальности (ΓD ≡

e2/kT ∗RD);

α – степень ионизации плазмы (α ≡ ne/(ne +
∑

ni));

ξ – параметр вырождения свободных электронов
(ξ ≡ neλ

3
e);

ζ – плотностной параметр “упаковки”
(ζ ≡∑niσ

3
i ).

Следует подчеркнуть, что, в отличие от расче-
тов по модели SAHA, проведенных ранее для плаз-
мы дейтерия и гелия [48, 49], настоящие расчеты для
плазмы криптона не предсказывают (см. рис. 14) на-
личия какого-либо плазменного фазового перехода
со скачком ионизации подобно давно обсуждаемому
двухстадийному плазменному фазовому переходу в
гелии [47] (см. также [36]) или гипотетическому фа-
зовому переходу, предсказанному в плотной неиде-
альной плазме аргона [51].

Расчеты параметров динамического сжа-

тия плазмы криптона в рамках квантовой

молекулярной динамики. Помимо химической
модели плазмы, в настоящей работе были прове-
дены расчеты параметров динамического сжатия
плазмы криптона посредством “первопринципного”
метода квантовой молекулярной динамики (QMD).
Методика этого подхода и расчетов в настоящей ра-
боте является развитием и продолжением методи-
ки, реализованной в работах [36, 48, 49]. Метод QMD
не использует (подобно квазихимической методике
SAHA) для расчетов никакой феноменологической
информации об изучаемом веществе, такой как по-
тенциалы ионизации, спектры энергий возбуждений
связанных комплексов, теплоты реакций и т.д. Тер-
модинамика квантовых электронов в QMD описы-
вается с помощью метода функционала плотности
(DFT). Результатом такого расчета является неод-
нородное пространственное распределение электро-
нов при заданных положениях ионов. Динамика и
термодинамика последних численно моделируется в
рамках метода классической молекулярной динами-
ки (MD). Обе указанные процедуры в настоящих
QMD-расчетах реализованы с использованием из-
вестного пакета VASP с обменно-корреляционным
функционалом в обобщенно-градиентном приближе-
нии GGA с параметризацией PBE (см. [36, 48, 49]).
В данной работе использовалось 256 атомов крипто-
на, учитывалось 8 валентных электронов, обменно-
корреляционный функционал был выбран в прибли-
жении PBE. Все расчеты проводились в канониче-
ском ансамбле, где температура ионов Ti контроли-

ровалась с помощью термостата Нозе–Гувера. Равно-
весные термодинамические характеристики вычис-
лялись на равновесном участке моделирования. Это
определяло статистическую погрешность моделиро-
вания. Непосредственными термодинамическими ве-
личинами, получаемыми в методе QMD в резуль-
тате описанной выше процедуры “атомистическо-
го” моделирования, являются две главные сумма-
торные величины – давление P(T, ρ) и внутренняя
энергия U(T, ρ), как функции плотности и темпе-
ратуры. Результаты этих расчетов представлены в
P(ρ)-координатах на рис. 14 и в табл. 3 ниже. Рас-
четы параметров динамического сжатия в рамках
QMD, проведенные в настоящей работе, предсказы-
вают для двух точек на ударной адиабате с теми же
начальными параметрами, что и в настоящем экспе-
рименте, следующие значения плотности ρ и темпе-
ратуры T :

• для точки с давлением 142 ГПа: P= 142 ГПа,
ρQMD = 7.93 г/см3 (ρexp = 7.58± 0.4 г/см3), TQMD =

32.3 kK;

• для точки с давлением 255 ГПа: P= 255 ГПа,
ρQMD = 8.84 г/см3 (ρexp = 8.64 ± 0.7 г/см3), TQMD =

47.5 kK.

Для двух же экспериментальных точек, получен-
ных в рамках квазиизэнтропического сжатия, в рам-
ках как QMD, так и по модели SAHA, были реализо-
ваны два варианта расчета теоретических величин:
a) – температуры, соответствующей согласно теории
QMD и SAHA, паре величин – экспериментальной
плотности ρexp и расчетному давлению Pcalc (УРС
SESAME [40]), b) – давлению, соответствующему, со-
гласно теории QMD и SAHA, паре величин – экспе-
риментальной плотности ρexp и расчетной темпера-
туре Тcalc (УРС SESAME [40]). Результаты такого
сопоставления теории и эксперимента представлены
в табл. 4.

Резюмируя сравнение расчетных данных, полу-
ченных по модели SAHA и в рамках теории QMD,
можно заключить, что обе расчетные методики да-
ют результаты, находящиеся в удовлетворительном
согласии с экспериментальными данными, соответ-
ствующими ударному сжатию криптона (адиабате
Гюгонио) до давлений P ≤ 1ТПа. В то же вре-
мя обе расчетные методики (SAHA и QMD) пред-
сказывают заметное расхождение эксперименталь-
ных и расчетных данных для эксперимента с ква-
зиизэнтропическим сжатием до давления Pcalc ≈
970ГПа и плотности ρexp ≈ 12.7 г/см3, и значи-
тельное расхождение для эксперимента с макси-
мальным квазиизэнтропическим сжатием до давле-
ния Pcalc ≈ 2700ГПа и плотности ρexp ≈ 20 г/см3.
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Таблица 3. Расчеты параметров динамического сжатия в рамках квантовой молекулярной динамики (QMD) и модели SAHA.
(∗) – расчет ρcalc, calc и Tcalc с использованием УРС SESAME

SESAME EOS SAHA EOS QMD

ρexp,

г/см3

Pcalc(∗),

ГПа

Tcalc(∗),

K

TSAHA (ρexp, Tcalc),

kK

PSAHA (ρexp, Tcalc),

ГПа

TQMD (ρexp, Pcalc),

kK

PQMD (ρexp, Tcalc),

ГПа

1 12.67 970 93494 156.7 604 122 780

1(∗) 13.43 970 93494 115

2 16.5 1783 95100 197.6

2(∗) 17.68 1783 95100

3 19.24 2700 118255 242.5 1471 180 2080

3(∗) 20.62 2700 118255 140

Поскольку плотность плазмы криптона непосред-
ственно измеряется в эксперименте, в то время
как давление вычисляется, можно предположить,
что отмеченное выше расхождение объясняется не
ошибкой эксперимента в измерении плотности плаз-
мы, а скорее нарастающим различием по мере ро-
ста плотности (напомним, сильнонеидеальной, двух-
трехкратно ионизованной и заметно вырожденной
плазмы, см. рис. 16) методики расчета ВНИИЭФ c
УРС криптона [40] с методиками расчета УРС SAHA
и QMD.

Одной из возможных причин такого расхож-
дения может быть неадекватность УРС криптона
[40], использованного в расчетах ВНИИЭФ, кото-
рый, как видно из рис. 3 (синий пунктир), пред-
сказывает более высокую сжимаемость в области
плотностей ρexp ≥ 9 г/см3, чем это следует из но-
вых данных [31]. Возможно, следует также прове-
сти сравнительный полный расчет динамики сжатия
для экспериментального устройства еще и с помо-
щью УРС SAHA.

Заключение. Мы провели новые эксперимен-
ты по исследованию сжимаемости и температуры
ударно-сжатого жидкого криптона, которые допол-
няют набор экспериментальных данных, представ-
ленных ранее в работах ВНИИЭФ [19] и SNL [31]. Но-
вые D(U)-данные удовлетворительно согласуются с
результатами [19] и [31] и вся совокупность результа-
тов может быть описана единой аппроксимационной
зависимостью.

Расчеты давления и температуры ударно-сжатого
жидкого криптона в рамках модифицированной
химической модели плазмы с использованием уни-
версального кода SAHA в области давлений до
100 ГПа показывают удовлетворительное согласие
с экспериментальными данными. Результаты по
температуре ударно- сжатого жидкого криптона из
ранней работы ВНИИЭФ [19] и настоящей работы в
области давлений до 300 ГПа хорошо согласуются с
расчетом SNL из [31].

Эксперименты настоящей работы по квазиизэн-
тропическому сжатию криптона показали, что прак-
тически сразу после фокусировки ударной волны в
центре оболочки через короткий промежуток вре-
мени реализуется максимальное сжатие и последу-
ющий разлет. По-существу, сжатие в использован-
ном устройстве мало чем отличается от плоско-
волновых экспериментов SNL по двукратной сжи-
маемости жидкого криптона, что и демонстрирует
факт согласия данных настоящей работы при давле-
нии P ≈ 970ГПа c результатами SNL.

Новые данные по квазиизэнтропической сжима-
емости криптона расширили область исследования
его свойств до давлений P ≈ 2700ГПа, что на дан-
ный момент времени является достижением мирово-
го уровня.

Сравнение результатов расчета, проведенного в
рамках двух теоретических подходов, показывает
высокую степень неопределенности нашего знания
температуры квазиизэнтропически сжатого крипто-
на, в очередной раз подчеркивая острую необхо-
димость дополнения существующей методики реги-
страции сжимаемости плазмы независимыми изме-
рениями ее температуры.
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Массы u, d и s кварков
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Исходя из выражений для квадратов масс псевдоскалярных мезонов m2
π и m2

K , полученных с точ-
ностью до второго порядка по нарушению киральной симметрии, определяются отношения масс легких
кварков: ms/md и mu/md. Фит теоретических выражений m2

π и m2
K по их феноменологическим значе-

ниям ведет к функциональной зависимости между величинами ms/md и mu/md, которая описывается
алгебраической кривой третьего порядка. Дополнительное ограничение возникает, если привлечь резуль-
тат вычислений на решетке ms/mud = 27.23(10), представленный FLAG для случая четырех кварковых
ароматов. Это существенно уменьшает погрешность (∼ 2%) для величины отношения mu/md = 0.455(8).
Затем мы получаем абсолютные значения масс кварков.

DOI: 10.31857/S1234567824120012, EDN: ECIDGV

Токовые массы u, d и s кварков являются фун-
даментальными параметрами Стандартной модели,
и поэтому определение их численных значений от-
носится к числу первостепенных задач современ-
ной физики частиц. В квантовой хромодинамике
(КХД) они отвечают за явное нарушение киральной
SU(3)L×SU(3)R симметрии, которое описывается га-
мильтонианом

Hm =
∑

q=u,d,s

mq q̄q. (1)

Произведение mq q̄q инвариантно относительно пре-
образований ренормгруппы (в приближении главных
логарифмов). Известно, что на энергетическом мас-
штабе µ ≃ 1ГэВ (в MS- схеме вычитаний) мас-
сы легких кварков равны mu ≃ 4.2МэВ, md ≃

7.5МэВ,ms ≃ 150МэВ [1] (см. также [2–5]). Посколь-
ку mq/µ ≪ 1, Hm можно рассматривать, как ма-
лое возмущение в окрестности кирального предела
mq = 0.

Отношение кварковых масс mq(µ)/mq′(µ) в MS-
схеме не зависит от выбора точки вычитания µ, и
может быть получено из массовых формул псевдо-
скалярных мезонов стандартными методами алгебры
токов [6]

m2
π+ = B0(mu +md) + γπ+ ,

m2
π0 = B0(mu +md) + γπ0 ,

m2
K+ = B0(mu +ms) + γK+ ,

m2
K0 = B0(md +ms) + γK0 . (2)

1)e-mail: aaosipov@jinr.ru

Здесь B0 – величина, пропорциональная SU(3) квар-
ковому конденсату B0 = −〈q̄q〉/F 2, F – константа
распада пиона в киральном пределе; mπ,K – феноме-
нологические значения мезонных масс; γπ,K – элек-
тромагнитный вклад в собственную энергию псевдо-
скаляров. Согласно теореме Дашена [7] в лидиру-
ющем приближении по mq имеют место равенства:
γK0 = γπ0 = 0, γπ+ = γK+ = m2

π+ −m2
π0 . Тогда при-

ходим к известным формулам Вайнберга

mu

md

LO
=

m2
K+ −m2

K0 + 2m2
π0 −m2

π+

m2
K0 −m2

K+ +m2
π+

= 0.56,

ms

md

LO
=

m2
K+ +m2

K0 −m2
π+

m2
K0 −m2

K+ +m2
π+

= 20.18. (3)

Систематические вычисления следующей (NLO)
поправки к результату Вайнберга [8, 9] показали,
что выход за рамки алгебры токов ведет к функ-
циональной зависимости отношений x = mu/md и
y = ms/md. Согласно низкоэнергетической теореме
[8] кривая f(x, y) = 0 является эллипсом. Напротив,
фитирование массовых формул, полученных с точ-
ностью до первой поправки к результату алгебры то-
ков (2), показывает, что x и y принадлежат (с учетом
приближений сделанных в [9]) кривой второго поряд-
ка, каноническая форма которой есть парабола. По-
скольку вид функции f(x, y) важен для извлечения
теоретической информации о величинах отношений
кварковых масс x и y, имеет смысл более подроб-
но остановиться на обоих методах, чтобы понять их
плюсы и минусы. Изучению этого вопроса и посвя-
щена настоящая заметка.
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В основе нашего анализа лежат формулы

m2
π+ = B0(mu +md)[1 + ∆(mu +md)] + γπ+ ,

m2
K+ = B0(mu +ms)[1 + ∆(mu +ms)] + γK+ ,

m2
K0 = B0(md +ms)[1 + ∆(md +ms)] + γK0 , (4)

в которых учтен NLO вклад в собственную энер-
гию псевдоскалярных мезонов. Эти соотношения мо-
гут быть получены в 1/Nc киральной теории возму-
щений (1/NcχPT) [10, 11], и тогда параметр ∆ =

8B0(2L8 − L5)/F
2 выражается через низкоэнергети-

ческие константы эффективного кирального лагран-
жиана. К формулам (4) мы приходим и в моде-
ли Намбу–Иона-Лазинио, используя правила счета,
принятые в 1/NcχPT: 1/Nc, p

2,mq = O(δ). В этом
случае ∆ = δM/(2M0) [12], гдеM0 – щель в фермион-
ном спектре, а безразмерная константа δM определя-
ется всей совокупностью параметров модели. В даль-
нейшем величина параметра ∆ будет фиксироваться
исходя из современных оценок КХД на решетке. Сле-
дует также отметить, что величины параметров ∆ и
B0 не влияют на вид функции f(x, y).

Подчеркнем, что при выводе формул (4), поми-
мо разложения по степеням масс кварков и импуль-
сов, вершины эффективного мезонного лагранжиана
классифицировались в соответствии с их поведением
в пределе большого числа цветовых степеней свобо-
ды Nc. Это позволило расширить группу симметрии
теории до U(3)L × U(3)R, включив в рассмотрение
η′-мезон, и как сле,дствие, учесть известное решение
U(1)-проблемы [13–18], и подавить процессы, нару-
шающие правило Цвейга. Благодаря 1/Nc разложе-
нию, в выражении (4) отсутствует вклад киральных
логарифмов, который имеет следующий порядок ма-
лости O(δ3). Это важная деталь позволяет избавить-
ся от неоднозначности, возникающей при вычислени-
ях x и y, которая связана с нефизической симметрией
лагранжиана киральной теории возмущений относи-
тельно преобразований Каплана–Манохара [9].

Выход за рамки алгебры токов ведет к наруше-
нию теоремы Дашена. Это, в первую очередь, каса-
ется вкладов γπ+ и γK+ . Для нейтральных мод по-
прежнему можно считать, что в (4) γK0 = γπ0 = 0.
Вклад виртуальных фотонов в собственную энергию
заряженного пиона находим из формулы

γπ+ = (m2
π+ −m2

π0)− (m̄2
π+ − m̄2

π0). (5)

Чистый КХД-вклад мал (m̄2
π+ − m̄2

π0) ∼ (md −mu)
2

и может быть вычислен в χPT, которая дает оценку
m̄π+ − m̄π0 = 0.17(3)МэВ [8]. Отсюда следует, что

γπ+ = 1.21(1)× 10−3 ГэВ2 [19, 20]. (6)

В случае заряженного каона отклонение от теоремы
Дашена (γK+ = γπ+) можно охарактеризовать пара-
метром ǫ [21], а именно,

γK+ = γπ+ + ǫ(m2
π+ −m2

π0). (7)

В недавнем обзоре результатов, полученных различ-
ными коллаборациями, моделирующими КХД на ре-
шетке, FLAG [22] приводит следующие усредненные
значения ǫ

ǫ = 0.79(6) (Nf = 2 + 1 + 1), (8)

ǫ = 0.73(17) (Nf = 2 + 1). (9)

В дальнейшем мы будем использовать первую из оце-
нок. Она имеет меньшую ошибку и отвечает симу-
ляциям с четырьмя кварковыми ароматами, mu =

md 6= ms 6= mc. Это дает

γK+ = 2.21(8)× 10−3 ГэВ2, (10)

что, при сравнении с (6), указывает на существенное
нарушение теоремы Дашена.

Система трех уравнений (4) имеет четыре сво-
бодных параметра (например, mdB0, md∆, x, y). По
этой причине результатом ее решения будет связь
f(x, y) = 0. Чтобы найти функцию f(x, y), рассмот-
рим два отношения

rx =
m2

K+−m2
K0+m2

π+−γK+−γπ+

m2
K0−m2

K++m2
π++γK+−γπ+

=
x+md∆[y(x− 1) + x(x + 1)]

1 +md∆[y(1− x) + 1 + x]
, (11)

ry =
m2

K++m2
K0−m2

π+−γK++γπ+

m2
K0−m2

K++m2
π++γK+−γπ+

=
y +md∆[y(y + x) + y − x]

1 +md∆[y(1− x) + 1 + x]
, (12)

где на втором шаге мы использовали формулы (4). С
одной стороны, из экспериментальных значений масс
π+, K+, K0 мезонов и полученных выше оценок (6) и
(10), получаем rx = 0.498(5), ry = 19.32(6), с другой
стороны, исключая зависимость от параметра md∆

в (11) и (12), приходим к уравнению

(y2 − 1)(1− xrx) = (1− x2)(yry − 1). (13)

Это плоская алгебраическая кривая третьего поряд-
ка (кубика) рода g = 1. Она имеет три независи-
мые ветви: две гиперболические и одну прямолиней-
ную (гиперболического типа). Именно последней вет-
ви принадлежит точка (x, y) = (rx, ry).

Результат (13) не зависит от выбора отношений
rx, ry. Любая произвольно выбранная пара
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rα =
(αP , m̄

2
P )

(ᾱP , m̄2
P )
, rβ =

(βP , m̄
2
P )

(β̄P , m̄2
P )
, (14)

где m̄2
P = m2

P − γP , и (αP , m̄
2
P ) = αK+m̄2

K+ +

αK0m̄2
K0 + απ+m̄2

π+ , после исключения зависимости
от ∆ приведет к уравнению

(αP , µ
2
P )(βP , µP )− (αP , µP )(βP , µ

2
P )

+ rα[(ᾱP , µP )(βP , µ
2
P )− (ᾱP , µ

2
P )(βP , µP )] (15)

+ rβ [(β̄P , µ
2
P )(αP , µP )− (β̄P , µP )(αP , µ

2
P )]

= rαrβ [(β̄P , µ
2
P )(ᾱP , µP )− (β̄P , µP )(ᾱP , µ

2
P )].

Здесь µP = mi + mj , индексы (i, j) соответствуют
кварковому составу конкретного мезонного состоя-
ния P : (u, d) → π±, (u, s) → K±, (d, s) → K0, K̄0.

Зависимость от произвольных параметров αP ,
βP , ᾱP , β̄P факторизуется. Для этого rα и rβ в (15)
необходимо выразить через rx и ry . В результате
уравнение примет вид

F(αP , βP , ᾱP , β̄P , rx, ry)

× [(y2 − 1)(1− xrx)− (1− x2)(yry − 1)] = 0.

Если функция F 6= 0, то имеет место уравнение (13).
В противном случае, rα и rβ не являются независи-
мыми переменными. Таким образом, вид кривой (14)
не зависит от выбора пары rα, rβ . Более того, в слу-
чае, когда ᾱP = β̄P , как это, например, имеет место
в (11), (12), отношения приводят к уравнению (13)
независимо от того, производится δ-разложение от-
ношений (14) в ряд или нет.

Действительно, δ-разложение дает

rα = kα[1 + lα(md∆) +O(δ2)], (16)

где коэффициенты kα и lα являются функциями от-
ношений кварковых масс x, y и параметров αP , ᾱP

kα =
(αP , µP )

(ᾱP , µP )
, lα =

1

md

[

(αP , µ
2
P )

(αP , µP )
− (ᾱP , µ

2
P )

(ᾱP , µP )

]

.

Очевидно, что если рассмотреть два элемента rα и
rβ , то можно исключить зависимость от параметра
md∆ и, таким образом, найти уравнение, связываю-
щее y и x

kαkβ(lα − lβ) = kαlαrβ − kβlβrα. (17)

Если ᾱP = β̄P , (17) описывает кубическую кривую
(13). Если же ᾱP 6= β̄P , различные пары rα, rβ ведут
к различным алгебраическим кривым. Некоторые
следствия такого поведения изучались в [12, 23]. Наи-
больший интерес здесь представляет случай lα = lβ .
Тогда из (17) следует, что rα/rβ = kα/kβ, т.е. в дан-
ном двойном отношении NLO вклады отсутствуют.

Это составляет содержание хорошо известной низко-
энергетической теоремы [8]. Например, рассмотрим
киральное разложение следующих отношений

r1 =
m2

K+ − γK+

m2
π+ − γπ+

=
ms +mu

md +mu

[

1 + ∆(ms −md) +O(δ2)
]

,

r2 =
m2

K0 −m2
K+ + γK+

m2
K0 −m2

π+ + γπ+

=
md −mu

ms −mu

[

1 + ∆(ms −md) +O(δ2)
]

. (18)

У них l1 = l2, и как следствие

r1
r2

=
m2

s −m2
u

m2
d −m2

u

≡ Q2
1 . (19)

Очевидно, что здесь переменные x и y принадлежат
эллипсу. В этом случае мы имеем три степени свобо-
ды md∆, x, y для фитирования двух феноменологи-
ческих значений r1, r2. Безразмерный параметрmd∆

отвечает за положение точки на кривой (напомним,
что в случае кубической кривой для этого необходи-
мо фиксировать значения двух параметров: md∆ и
mdB0). Уравнение эллипса (19) в переменных rx, ry
принимает вид

(y2 − 1)(1− r2x) = (1 − x2)(r2y − 1). (20)

Из сравнения уравнений (13) и (20) (см. рис. 1),
видно, что обе кривые содержат одни и те же пара-
метры rx и ry. Разница в том, что в случае эллип-
са они образуют общий фактор, который определяет
главную полуось данной геометрической фигуры

Q1 =

√

r2y − r2x
1− r2x

= 22.28(15). (21)

В приведенной численной оценке указана погреш-
ность, которая вызвана ошибкой в величине ǫ (8).
Этот результат находится в прекрасном согласии
с оценкой QGL = 22.1(7) [19], где QGL ≡ (m2

s −

m2
ud)/(m

2
d − m2

u), и mud = (mu + md)/2, получен-
ной из экспериментальных данных по η → 3π распа-
дам. Он также согласуется с оценкой FLAG: QGL =

22.5(5) [22]. Высокая точность численной оценки (21)
объясняется прецизионными данными современных
вычислений КХД на решетке для величины ǫ.

В случае кубики параметры rx и ry независимы.
Как следствие, отношение кварковых масс Q2

1 меня-
ется вдоль кубической кривой и, поэтому ее опреде-
ление требует дополнительного предположения, ко-
торое, как мы покажем, в случае физических значе-
ний масс кварков ведет к результату Q1 = 22.24(16).
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Функция y = ms/md от
x = mu/md в NLO приближении для случая, когда
выполняется низкоэнергетическая теорема Гассера–
Лойтвилера (эллипс, верхние кривые), и когда выпол-
няются массовые формулы (кубика, нижние кривые).
Поскольку теорема Дашена нарушена, для каждого из
случаев изображены две кривые, охватывающие интер-
вал ǫ = 0.79(6). Кривые имеют общую касательную
в точке (rx, ry). Воображаемая горизонтальная линия
y = ry пересекает кубическую кривую в точках (rx, ry)

и (0, ry)

Предположение связано с использованием отно-
шения S = ms/mud = 27.23(10) [22], которое известно
из КХД расчетов на решетке, и малочувствительно
к поправкам, связанным с нарушением теоремы Да-
шена. Электромагнитный вклад в эту величину со-
ставляет ≃ 0.18% [24], т.е. действительно очень мал.
Знание S позволяет существенно ограничить область
допустимых значений для x и y и таким образом по-
высить точность теоретических расчетов величины
отношения mu/md. Эта идея не нова. Она уже ис-
пользовалась в [19], где авторам на основе кварковых
отношений QGL = 22.1(7) и S = 27.23(10) удалось
установить, что mu/md = 0.44(3). Теперь эту оценку
можно улучшить благодаря высокой точности (8).

Результат наших расчетов представлен на рис. 2.
Он демонстрирует прекрасное согласие данных, по-
лученных независимо как на основе низкоэнергети-
ческой теоремы, так и с использованием кубической
кривой

mu/md = 0.455(8) (кубика),

mu/md = 0.456(8) (эллипс). (22)

Как мы уже отмечали, величина кваркового кон-
денсата 〈q̄q〉(µ) связана с низкоэнергетической кон-
стантой B0(µ), и зависит от ренормгруппового мас-
штаба µ в MS схеме вычитаний. Однако произведе-
ние mq(µ)B0(µ) инвариантно относительно преобра-
зований ренормгруппы. Поскольку это произведение

Рис. 2. (Цветной онлайн) Допустимые значения для от-
ношений кварковых масс x = mu/md и y = ms/md.
Сравниваются эллипс (пунктирные линии, отвечаю-
щие области Q1 = 22.24(16)) и кубика (сплошные ли-
нии, отвечающие области ǫ = 0.79(6)). Тонкие прямые
линии выделяют область S = 27.23(10), полученную
FLAG в результате обработке решеточных данных для
Nf = 2 + 1 + 1 [22]. Пересечение полос, отвечающих
рассматриваемым значениям S и кубики (закрашено),
выделяет область физических значений для отношений
x и y

является одним из внутренних параметров кубики,
мы можем оценить массы отдельных кварков, если
известно B0, и наоборот. Решеточные оценки B0(µ) в
настоящее время не отличаются высокой точностью.
Для наших расчетов мы воспользуемся результатом
B0(2ГэВ) = 2.682(36)(39)ГэВ [26], суммарная ошиб-
ка которого сравнительно мала ∼ 2%.

Чтобы найти абсолютные значения масс кварков,
необходимо решить систему трех уравнений (4). Для
этого, при заданном значении B0(2ГэВ), мы варьи-
руем параметр ∆ так, чтобы решение принадлежало
выделенной (закрашенной) области на рис. 2. Соот-
ветствующие результаты собраны в табл. 1.

В первой строке таблицы представлены результа-
ты решения системы уравнений (4), отвечающие зна-
чениям B0 = 2.682(53)ГэВ. Чтобы получить пред-
ставление о роли погрешности, вносимой величи-
ной B0, мы приводим также результаты расчетов,
выполненных при строго фиксированном значении
B0 = 2.66ГэВ (см. вторую строку табл. 1). Для этого
мы взяли среднее арифметическое центральных зна-
чений B0 = 2.682(53)ГэВ [26] и ETM коллаборации
B0 = 2.64(20)ГэВ [27]. В третьей строке приведены
значения, распространяемые PDG [25], а четвертая и
пятая строки представляют оценки FLAG [22], сде-
ланные для случая четырех и трех ароматов квар-
ков соответственно. Они получены путем усреднения
результатов различных решеточных коллабораций в
соответствии с критериями отбора FLAG.
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Таблица 1. Массы легких кварков mu, md, ms, усредненное по изоспину значение mud = (mu +md)/2 (все в [МэВ]), и отноше-
ния масс кварков mu/md, Q1, R = (ms−mud)/(md −mu). Все величины соответствуют шкале µ = 2ГэВ в MS-схеме вычитаний

Источник Условия mu md mud ms mu/md Q1 R

Данная B0=2.682(53) ГэВ 2.14± 0.07 4.70 ± 0.12 3.42(7) 93.13 ± 2.25 0.455(8) 22.23(16) 35.02(61)

статья B0=2.66ГэВ 2.16± 0.03 4.74 ± 0.03 3.447(2) 93.85 ± 0.41 0.455(8) 22.23(16) 35.02(61)

PDG [25] − 2.16+0.49
−0.26 4.67+0.48

−0.17 3.45+0.35
−0.15 93.4+8.6

−3.4 0.474+0.056
−0.074 − −

FLAG [22] Nf =2+1+1 2.14± 0.08 4.70 ± 0.05 3.410(43) 93.44 ± 0.68 0.465(24) 22.5(5) 35.9(1.7)

Nf =2+1 2.27± 0.09 4.67 ± 0.09 3.364(41) 92.03 ± 0.88 0.485(19) 23.3(5) 38.1(1.5)

Сравнение результатов, представленных в пер-
вых двух строчках табл. 1, показывает, что ошиб-
ка ≃ 2% в величине B0 вместе с существующей
≃ 1.5% погрешностью в определении значений ǫ

и S ведет к суммарной ошибке ≃ 3% для масс
кварков. Этой точности достаточно, чтобы утвер-
ждать, что наши результаты полностью согласуются
с данными, представленными PDG, а также средни-
ми значениями, приведенными FLAG. Кроме того,
из этого можно заключить, что используемое для
расчетов δ-разложение, лежащее в основе исходной
формулы для нашего анализа (4), оказывается эф-
фективным инструментом для расчета масс легких
кварков.

Поскольку в литературе имеется большое количе-
ство оценок кварковых масс, отнесенных к масштабу
µ = 1ГэВ, мы приведем соответствующие результа-
ты наших вычислений. В начале заметки мы указали
результат Вайнберга для масс кварков. Он позволяет
оценить величину константы B0(1ГэВ) ≃ 1.58ГэВ.
Действительно, формулы (2) при данном значении
B0 даютmu = 4.1МэВ,md = 7.4МэВ,ms = 149МэВ.
Учет NLO поправки приводит к следующим оценкам
(для разрешенной области рис. 2): mu = 3.63(5)МэВ,
md = 7.98(4)МэВ, ms = 158.0(7)МэВ. По ним мож-
но судить и о величине NLO вклада в массы легких
кварков, который здесь колеблется от 11 до 6%.

Подводя итог, можно сделать вывод, что кубика
является еще одним полезным источником для из-
влечения теоретической информации о массах лег-
ких кварков. С одной стороны, данная кривая в
области физических масс кварков прекрасно со-
гласуется с требованием низкоэнергетической тео-
ремы Гассера–Лойтвилера, с другой стороны, она
позволяет оценить не только отношения масс квар-
ков, но и их абсолютные значения. Полученные на-
ми оценки представляются разумными и в принци-
пе их точность будет расти вместе с уменьшени-
ем погрешности в определении низкоэнергетической
константы B0.
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26. S. Borsanyi, S. Dürr, Z. Fodor, S. Krieg, A. Schäfer,
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Благодаря достаточно высоким порогам лазерной генерации, стимулированное излучение в относи-
тельно небольших микрокристаллических лазерах ZnO часто считается следствием инверсии населенно-
стей в электронно-дырочной плазме (ЭДП). В настоящей работе вопрос природы оптического усиления
в таких излучателях исследован на примере микростержней ZnO с диаметрами 1–6 мкм, синтезирован-
ных методом модифицированного термического испарения и демонстрирующих лазерную генерацию на
модах шепчущей галереи (МШГ) в ближнем ультрафиолетовом диапазоне. Показано, что оптическое
усиление в таких объектах не является следствием инверсии населенностей в ЭДП ни при низкой, ни
при комнатной температурах. Вместо этого, основным процессом, приводящим к усилению, является
процесс типа экситон-электронного рассеяния. В отличие от случая крупных МШГ-микрорезонаторов
ZnO, в небольших микростержнях этот процесс оказывается доминирующим в широком диапазоне тем-
ператур.

DOI: 10.31857/S1234567824120024, EDN: HMXNNM

Введение. Оксид цинка – широкозонный по-
лупроводник, известный своей высокой экситонной
энергией связи и обладающий высоким коэффици-
ентом оптического усиления в ближней ультрафио-
летовой (УФ) области [1, 2]. Среди различных мик-
рокристаллических лазеров на основе ZnO наиболее
перспективными с точки зрения достижения низких
порогов лазерной генерации и высоких оптических
добротностей являются микролазеры с модами шеп-
чущей галереи (МШГ). Вследствие полного внутрен-
него отражения и, как результат, низких оптических
потерь, такие микролазеры демонстрируют гораздо
лучшую энергоэффективность в сравнении с их ана-
логами на модах Фабри–Перо [3–5].

Одной из проблем, касающихся УФ МШГ-мик-
ролазеров на основе ZnO, является вопрос о меха-
низмах оптического усиления в них. Особенно ост-
ро эта проблема стоит для случая комнатной темпе-
ратуры (КТ), когда стабильность экситонов может
быть нарушена, а значительное температурное уши-
рение часто не позволяет точно идентифицировать
тип излучения. В частности, при КТ оптическое уси-
ление часто приписывается как экситонным механиз-
мам [6–9], так и процессам в электронно-дырочной
плазме (ЭДП) [3, 9–11]. При этом сделанные предпо-
ложения о типе излучения часто оказываются про-

1)e-mail: tarasov.a@crys.ras.ru

тиворечивы, что вызывает вопросы и сложности у
исследователя при изучении данного вопроса.

В этом смысле одними из наиболее спорных яв-
ляются МШГ-микролазеры на основе относительно
небольших микрокристаллов ZnO, например, мик-
ростержней с диаметрами порядка 5 мкм и меньше.
Формально из-за того, что пороги лазерного эффек-
та в таких резонаторах бывают достаточно высоки
(сотни кВт/см2 при наносекундной УФ накачке) оп-
тическое усиление в них часто приписывается инвер-
тированной ЭДП [9–11]. К такому предположению
подталкивают и исследования нанолазеров ZnO с мо-
дами Фабри–Перо [12, 13], а также случайных лазе-
ров ZnO [14], в которых пороги лазерного эффекта
также обычно довольно высоки и для которых ин-
версия населенностей в ЭДП также считается основ-
ным механизмом усиления. Однако, с другой сторо-
ны, спектральное поведение вынужденного излуче-
ния при КТ в небольших МШГ-микролазерах ZnO
очень схоже со случаем их более крупных аналогов,
в которых процессы рассеяния электрон-дырочных
пар играют основную роль [15]. Все это вызывает
сомнения и сложности при трактовке излучения в
небольших МШГ-микрорезонаторах на основе ZnO
и поощряет их дальнейшие исследования.

В настоящей работе указанный вопрос изучается
на примере микростержней ZnO с небольшим диа-
метром (1–6 мкм), демонстрирующих лазерную гене-
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рацию на МШГ в ближнем УФ диапазоне. Путем
исследования излучения при различных интенсив-
ностях фотовозбуждения и температурах мы пока-
зываем, что в таких микролазерах имеет место ме-
ханизм, по природе аналогичный тому, который ха-
рактерен более крупным МШГ-микролазерам при
КТ – рассеяние электрон-дырочных пар (экситонов)
на свободных электронах [15]. Отличие заключается
в том, что в небольших микрорезонаторах этот про-
цесс реализуется в более широком интервале темпе-
ратур.

Эксперимент. Микростержни ZnO были син-
тезированы на подложках сапфира (0001) с помо-
щью модифицированного метода термического испа-
рения. В качестве прекурсора использовали гранулы
цинка чистотой 99.999 % (Alfa Aesar, США). Синтез
проводился в кварцевой трубке диаметром 52 мм в
течение 30 мин при температуре 1020 ◦С. Возбужде-
ние фотолюминесценции (ФЛ) микростержней осу-
ществлялось 3-й гармоникой импульсного Nd:YAG-
лазера (длина волны, длительность импульса и час-
тота следования составляют соответственно 355 нм,
10 нс и 15 Гц). Размер пятна возбуждения на поверх-
ности образца составлял ∼ 100 мкм. Излучение лазе-
ра падало на образец (массив микростержней) под
углом ∼ 45◦; регистрация осуществлялась под углом
∼ 10◦ относительно нормали к образцу. Для увели-
чения соотношения сигнал-шум использовали накоп-
ление сигнала (50–200 импульсов). Более подробную
информацию о методах синтеза и исследования мож-
но найти в [16, 17].

Результаты. Синтезированная структура
представляла собой массив микростержней ZnO
(см. рис. 1). Микростержни обладали четким гекса-
гональным сечением, узкой ножкой и более толстой
и массивной верхней частью. Диаметры верхней
части лежали в диапазоне ∼ 1–6 мкм. Длины микро-
стержней составляли ∼ 30–60 мкм. Многие наиболее
крупные (5–6 мкм в диаметре) микростержни имели
следы травления в виде ямок часто гексагональной
формы на торцевой грани (плоскость (001)) своей
верхней части.

Для исследования эмиссионных свойств отдель-
ных стержней часть микрокристаллов была соскоб-
лена на чистую кремниевую подложку. Затем инте-
ресующий нас микростержень изолировался от дру-
гих кристаллов; облучалась преимущественно более
толстая часть стержня. На вставке в рис. 1 показан
снимок одного из таких стержней, сделанный с по-
мощью оптического микроскопа. Эволюция спектров
краевого излучения (КрИ) одиночного стержня диа-
метром толстой части ∼ 3.5 мкм и длиной ∼ 58 мкм

Рис. 1. (Цветной онлайн) Микрофотографии массива
микростержней ZnO (основное изображение; растро-
вая электронная микроскопия) и отдельного стержня
(вставка; оптическая микроскопия)

при различных плотностях мощности возбуждения
ρexc и КТ показана на рис. 2а. При начальных уров-
нях возбуждения наблюдается одна полоса люминес-
ценции с длиной волны в максимуме 391.7 нм. При
росте ρexc с длинноволновой стороны полосы появля-
ется набор узких линий с длинами волн 392.50, 394.15
и 395.80 нм, обозначенных на рис. 2а как L1, L2 и L3,
соответственно, с шириной на полувысоте (FWHM)
0.2–0.4 нм, что говорит о начале лазерной генерации
в стержне.

На рисунке 2b построены графики зависимости
интенсивности излучения IL2 в области наиболее ин-
тенсивной лазерной линии L2 от ρexc и широкой лю-
минесцентной полосы Ilum(ρexc). В области ρexc ∼

0.21МВт/см2 на зависимости IL2(ρexc) заметен из-
лом, что соответствует появлению лазерных линий.
Зависимость Ilum(ρexc), линейная в начальном диапа-
зоне уровней возбуждения, проявляет тенденцию к
насыщению при увеличении ρexc выше 0.8 МВт/см2.
Кроме того, спектральная область с лазерной гене-
рацией (область усиления) проявляет красное сме-
щение при росте уровня возбуждения. Это отража-
ется поведением интенсивностей лазерных линий и
их отношения. Так, с этим связано затухание интен-
сивности линии L1 с ростом ρexc и поведение отно-
шения интенсивностей IL2/IL3 для соседних линий
L2 и L3, изображенное на вставке в рис. 2b. Видно,
что начальный рост отношения IL2/IL3 постепенно
замедляется и сменяется падением, что соответству-
ет началу относительного роста более длинноволно-
вой линии и, в целом, красному смещению профи-
ля усиления. Таким образом, мы наблюдаем картину
МШГ-лазирования с характерным красным смеще-
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Эволюция спектров КрИ микростержня ZnO при КТ при увеличении интенсивности фо-
товозбуждения: 1 – 0.08; 2 – 0.21; 3 – 0.35; 4 – 0.59; 5 – 1.05; 6 – 1.47 МВт/см2 (а) и зависимости интенсивностей
люминесцентной полосы (красные кружки) и лазерной линии L2 (черные квадраты) от ρexc (b). На вставке рис. (b)
построена зависимость отношения IL2/IL3 от ρexc. Линии на рис. (b) проведены для удобства визуализации данных
эксперимента

нием профиля усиления (другой тип лазерного эф-
фекта на МШГ в ZnO не проявляет красного смеще-
ния [6, 8, 9, 15]).

В микростержнях ZnO лазерная генерация на-
блюдается с участием двух основных типов опти-
ческих мод: мод Фабри–Перо и МШГ. В исследу-
емом случае моды Фабри–Перо можно исключить
ввиду их явного несоответствия наблюдаемому ла-
зерному спектру. Действительно, расстояние ∆λ ∼

1.65 нм между модами Фабри–Перо должно соответ-
ствовать длине резонатора не более 10–15 мкм, при-
нимая во внимание дисперсию ZnO [1, 18–21], что го-
раздо меньше длины исследованного микростержня.
Возбуждение МШГ в данном случае подтверждается
простым анализом на основе модели планарного гек-
сагонального резонатора [9, 22]. В рамках этой моде-
ли длина волны МШГ TE-поляризации с номером N

(в близкраевой области моды с TM-поляризацией
обычно более слабые [20, 23]) описывается выраже-
нием:

λN (D) =
1.5

√
3nD

N + 6
π tan−1(n

√
3n2 − 4)

, (1)

где D – диаметр гексагонального резонатора, n – по-
казатель преломления для ТЕ-поляризации. Иссле-
дуемому случаю хорошо удовлетворяет n(λ) из [20],
давая для линий L1, L2 и L3 номера мод N = 57, 56 и
55, соответственно, при диаметре резонатора 3.7 мкм,
что близко к размеру более толстой части стержня,
определенного с помощью оптической микроскопии.

Для исследования низкотемпературных спектров
КрИ массива микростержней была выбрана область
образца вблизи его края, где число лазирующих мик-

ростержней было относительно небольшим. На ри-
сунке 3 показана эволюция КрИ массива микро-

Рис. 3. (Цветной онлайн) Эволюция спектров КрИ мас-
сива стержней при увеличении интенсивности фото-
возбуждения при T ∼ 80К. На вставке – спектр при
ρexc ∼ 15 кВт/см2

стержней при T ∼ 80К и небольшом росте плот-
ности мощности фотовозбуждения ρexc. При наи-
меньшем значении ρexc картина КрИ образца (см.
вставку на рис. 3) типична для микрокристаллов
ZnO при данной температуре [15, 24–26]. В частно-
сти, визуально четко различимы 3 полосы с мак-
симумами на 370.2 нм (3.349 эВ), 374 нм (3.315 эВ)
и 383.6 нм (3.232 эВ), обусловленные соответственно
рекомбинацией связанных экситонов, смесью перво-
го фононного повторения излучения свободного эк-
ситона (X-LO) и излучения с участием поверхност-

Письма в ЖЭТФ том 119 вып. 11 – 12 2024



878 А. П. Тарасов, Л. А. Задорожная, В. М. Каневский

Рис. 4. (Цветной онлайн) Спектры КрИ микростержней ZnO в режиме УСИ (а) и лазерной генерации (b), зарегистри-
рованные при различных температурах; (c) – зависимости энергии фотонов от температуры для полос A1 (черные
треугольники), A2 (черные квадраты) и объединенной полосы (черные кружки) в режиме УСИ и лазерной полосы
(красные звезды). Также показаны теоретические энергии для процессов X-X (точечный пунктир), X-e (пунктирная
линия) и X-2LO (штрихпунктирная линия), а также энергия EX(T ) [24] (сплошная линия)

ных состояний, а также главным образом второго
(X-2LO) фотонного повторения свободного экситона
[15, 24–26]. Учитывая небольшую долю удельной по-
верхности (соотношение поверхности и объема) мик-
рокристаллитов, вклад фононных повторений полос,
обусловленных поверхностными дефектами, в обла-
сти длин волн выше ∼ 380 нм, вероятно, невелик [27].
При ρexc ∼ 20 кВт/см2 появляется полоса в области
371.9 нм (3.334 эВ). При увеличении ρexc эта полоса
демонстрирует быстрый сверхлинейный рост и суже-
ние, проявляя, таким образом, стимулированный ха-
рактер.

Исследование температурного поведения КрИ
микростержней ZnO было проведено в двух разных
режимах: режиме усиленного спонтанного излуче-
ния (УСИ) и режиме лазерной генерации. На ри-
сунке 4 приведены спектры КрИ образца в режи-
мах УСИ (рис. 4а) и лазерной генерации (рис. 4b)

при некоторых различных температурах, построен-
ные в зависимости от энергии фотонов. Получен-
ные данные позволили построить и проанализиро-
вать зависимости энергий основных наблюдаемых
полос КрИ от температуры. В частности, на рис. 4c
построены такие зависимости в режиме УСИ при
ρexc ≈ 0.05МВт/см2 (рис. 4c, черные фигуры) и ла-
зерной генерации при ρexc = 0.3МВт/см2 (рис. 4c,
красные звезды). В режиме УСИ регистрировались
и отслеживались две основные полосы: полоса сти-
мулированного излучения (A1 на рис. 4а, c) и поло-
са, идентифицированная как X-2LO при 80 К (A2 на
рис. 4а, c). При измерении в режиме лазерной гене-
рации для определения положения максимума про-
водилось взвешенное усреднение по всем наблюдае-
мым лазерным линиям по формуле Emax =

∑

nEn×

In/
∑

n In, где En и In – энергия и интенсивность n-й
лазерной линии, соответственно.
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Чтобы на основе анализа спектрального положе-
ния полосы понять, какие механизмы задействуют-
ся в излучении, необходимо знать экситонную энер-
гию EX(T ) ии/или ширину запрещенной зоны Eg(T )

данного образца. В данной работе мы имеем дело со
структурой, состоящей из достаточно крупных мик-
рокристаллитов, изготовленной в обычных условиях
без применения дополнительного допирования. Кро-
ме того, структура спектра краевой люминесценции
образца при низкой температуре и положение от-
дельных полос в спектре типичны для массивного и
микрокристаллического ZnO, что позволяет исполь-
зовать полученные для этого случая данные в насто-
ящем исследовании. На рисунке 4c сплошной лини-
ей показана экситонная энергия EX(T ), измеренная
для массивного кристалла ZnO в [24]. Основываясь
на EX(T ), можно анализировать различные экситон-
ные процессы. Так, на рис. 4c точечным пунктиром
построено положение так называемой P -полосы, воз-
никающей при рекомбинации экситона после его рас-
сеяния на другом экситоне (X-X рассеяние). Энер-
гия P -полосы дается выражением:

Pn(T ) = EX(T )−Eb

(

1− 1

n2

)

− 3

2
kBT, n = 2, ...,∞,

(2)

где n – возбужденное состояние одного из рассеян-
ных экситонов [26]. Из рисунка 4c видно, что полоса
стимулированного излучения как в режиме УСИ, так
и в режиме лазерной генерации, при низкой темпера-
туре не следует температурной зависимости для P -
полосы. При температурах менее ∼ 120 K полоса (в
обоих режимах) находится с коротковолновой сто-
роны от энергетического “коридора”, заключенного
между энергиями P2(T ) и P∞(T ). При этом в ре-
жиме лазерной генерации положение полосы более
длинноволновое.

При T ∼ 190К полоса УСИ сливается с более
длинноволновой полосой, положение которой прак-
тически идеально описывается уравнением для X-
2LO:

EX−2LO(T ) = EX(T )− 2ELO + 1/2kBT, (3)

где ELO – энергия LO-фонона (72 мэВ в ZnO) [26].
Это подтверждает заключение о природе этой поло-
сы, сделанное выше. Заметим, что, судя по рис. 4c,
X-2LO излучение формирует значительную долю из-
лучения микростержней при КТ. Это коррелирует с
более ранними результатами, в которых полоса лю-
минесценции при КТ, не смещающаяся при увеличе-
нии интенсивности фотовозбуждения, приписывает-
ся именно процессу X-2LO [8, 15, 17].

При той же температуре (T ∼ 190К) полоса ла-
зерной генерации лишь слегка отклоняется в сторону
меньших энергий. При T > 190K максимум един-
ственной полосы в режиме УСИ примерно следует
вдоль теоретической кривой (3), немного отклоняясь
в длинноволновую сторону при температурах близ-
ких к КТ.

Анализ температурного хода полос УСИ и ла-
зерного излучения выявляет линейную зависимость
их энергии по температуре относительно энергии
EX(T ). Известно, что такую зависимость демон-
стрирует излучение экситонов, рекомбинировавших
при рассеянии на свободных носителях – электро-
нах и дырках (X-e и X-h рассеяние соответствен-
но) [26, 28]. При этом в связи с более пологим зако-
ном дисперсии дырок по сравнению с электронами
в ZnO, их состояния обладают меньшими энергиями
при тех же квазиимпульсах и заняты с большей ве-
роятностью. Как следствие, процесс X-e рассеяния в
структурах ZnO оказывается более определяющим.
Энергия фотона EX−e(T ), испущенного в ходе X-e
процесса подчиняется соотношению:

EX−e(T ) = EX(T )− γkT, (4)

где γ – коэффициент, зависящий от соотношения
эффективных масс экситона и электрона [26, 28].
С энергетическими диаграммами процессов (2)–(4)
можно ознакомиться, например, в [5, 26]. На рисун-
ке 4c пунктиром проведены кривые (4), соответству-
ющие режимам УСИ и лазерной генерации. При этом
соответствующие значения γ составляют 5.9 и 6.7.
Значение γ = 5.9 соответствует экспериментальным
данным для микрокристаллического ZnO [15, 29] и
удовлетворяет теории [26, 28]. Во втором случае (ре-
жим лазерной генерации) лишь иллюстрируется под-
чинение зависимости (4) – значение γ завышено из-за
длинноволнового смещения лазерной полосы в связи
с нагревом образца в результате мощной накачки и
увеличением эффективной температуры носителей.
Тем не менее, ясно видно, что полоса лазерной ге-
нерации следует кривой (4) во всем исследованном
диапазоне температур. Небольшое отклонение тем-
пературного хода лазерной полосы от теоретической
зависимости (4) в диапазоне температур 170–220 К
может быть связано с конкуренцией X-e и X-2LO
процессов – так же, как наблюдалось в случае круп-
ных микростержней с МШГ [15].

Обсуждение. Наблюдаемая нами спектральная
картина, проявляющаяся в присутствии широкой по-
лосы люминесценции в области 390–392 нм, кото-
рая не демонстрирует активного смещения при ро-
сте уровня возбуждения, наряду со смещающейся
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лазерной полосой, наблюдалась и ранее в других
исследованиях МШГ-микролазеров на основе ZnO
[9–11]. Так, например, в значительной степени схо-
жая картина была описана в работе [10], где также
исследовался лазерный эффект на МШГ в микро-
стержнях ZnO с небольшим диаметром (∼ 3.4 мкм).
При этом пороги лазерной генерации в наблюдае-
мом нами случае и в [10] также оказываются од-
ного порядка – 0.21 МВт/см2 в данной работе и
∼ 0.38 МВт/см2 в [10]. Такие лазеры нельзя назвать
низкопороговыми. Более того, столь высокие значе-
ния плотности мощности не позволяют исключать
формирование ЭДП в микрокристаллах. Для оценки
плотности электрон-дырочных пар ne−h, создавае-
мой накачкой,часто пользуются выражением ne−h =

ρexcτ(~ωexcl)
−1, где ~ωexc – энергия возбуждающего

фотона; τ – время жизни электрон-дырочной пары;
l – глубина проникновения возбуждающих фотонов.
Действительно, подставляя значения τ ∼ 100 пс и
l ∼ 100 нм [30], при ρexc = 0.21МВт/см2 получаем
ne−h ∼ 1018 см−3, т.е. порядка теоретического значе-
ния порога Мотта в ZnO [31]. Конечно, такая оцен-
ка отражает не все факторы, влияющие на величи-
ну ne−h. Так, например, остаются неучтенными эф-
фективность преобразования накачки в люминесцен-
цию и диффузия электрон-дырочных пар, учет ко-
торых приведет к уменьшению оценочного значения
ne−h. Тем не менее, она позволяет допустить форми-
рование ЭДП. На основании такого допущения часто
делается заключение о возможности формирования
инверсии населенности в ЭДП с последующей пря-
мой рекомбинацией и лазированием [5, 9, 10]. Более
того, до настоящего времени и в общем случае лю-
бых МШГ-микролазеров ZnO, проявляющих красное
смещение, этот механизм усиления предполагался ос-
новным при КТ [3, 9–11]. Тем не менее, величины
ne−h может не хватать для инверсии населенности
в ЭДП [32]. Кроме того, оценки проведенные с по-
мощью методов теории многих тел [14, 31] позволя-
ют понять, что даже в условиях интенсивной накач-
ки, когда плотность пар ne−h достаточно велика, и,
как следствие, существенен эффект ренормализации
запрещенной зоны, значения Eg микрокристаллов
не достигают столь коротковолновых значений, ка-
кие принимает положение лазерной полосы при КТ
[33]. В этом случае при отсутствии инверсии населен-
ностей в ЭДП предполагается возможным принци-
пиальная неизменность механизма рассеяния, при-
водящего к усилению. При этом экситонный про-
цесс рассеяния (в том числе, X-e и X-2LO) может
плавно сменяться на аналогичный процесс в ЭДП
с участием кулоновски-скореллированных электрон-

дырочных состояний [32]. Похоже, это и имеет ме-
сто в случае небольших МШГ-микролазеров на ос-
нове микростержней ZnO, как показывает настоя-
щее исследование. Таким образом, механизмы оп-
тического усиления в небольших и крупных МШГ-
микролазерах ZnO [15] оказываются схожи. Тем не
менее, можно заметить и существенные отличия
между ними. Так, в [15] было показано, что в слу-
чае микростержней большого диаметра (10–20 мкм)
с МШГ, при низких температурах (до ∼ 170 К) уси-
ление реализуется за счет процесса X-X рассеяния,
аналогично микрокристаллам и массивным образ-
цам ZnO [26, 28, 29]. Кроме того, процесс X-2LO так-
же может создавать заметное усиление, особенно при
пониженных температурах (вплоть до ∼ 180–200 К),
и конкурировать с процессом X-e [15, 17]. Усиление
же в микростержнях с малым диаметром в широком
диапазоне температур создается в результате процес-
са типа X-e. Причиной этого, по-видимому, являют-
ся высокие плотности электрон-дырочных пар, кото-
рые необходимо создать в микрорезонаторе неболь-
шого размера для достижения величины усиления,
достаточной для преодоления потерь. Это приводит
к значительной ионизации экситонов и невозможно-
сти X-X процесса даже при низких температурах.

Полоса спонтанного излучения в области 390–
392 нм, не смещающаяся с ростом уровня фотовоз-
буждения, формируется в результате X-2LO процес-
са (или его аналога в режиме ЭДП). Таким образом,
она, действительно, имеет экситонную природу, как
предположено в [10]. Отметим, что эта полоса наблю-
дается во многих микроструктурах ZnO, в том числе
с МШГ, и может проявлять стимулированный харак-
тер [6–10]. При этом ее часто связывают с процессом
экситон-экситонного рассеяния [6, 7]. Однако, как по-
казывается в настоящей работе и в [15, 17], эта полоса
не имеет к отношение к X-X процессу. То, что она
сохраняет линейный ход после начала лазерной ге-
нерации при отсутствии сужения, может говорить о
том, что это излучение происходит главным образом
из областей микрокристалла, отличных от лазирую-
щих. По-видимому, присутствие в спектре этого из-
лучения одновременно с лазерным делает излом на
зависимости IL2(ρexc) менее явным.

Заключение. В работе исследован лазерный эф-
фект в микростержнях ZnO с небольшим диаметром
(1–6 мкм). Мы показали, что оптическое усиление
для этого процесса в диапазоне температур 80–300 К,
как и в случае более крупных МШГ-микролазеров
(с диаметрами до 20 мкм) [15], обеспечивается про-
цессом рассеяния электрон-дырочных пар (эксито-
нов) на электронах, а не инверсией населенности в

Письма в ЖЭТФ том 119 вып. 11 – 12 2024



Природа оптического усиления в микростержнях ZnO малого диаметра. . . 881

электронно-дырочной плазме, как широко считалось
ранее. Кроме того, показано, что люминесцентная
полоса в области 390–392 нм при комнатной темпе-
ратуре, не смещающаяся с увеличением интенсивно-
сти возбуждения, представляет собой главным обра-
зом второе фононное повторение излучения свобод-
ного экситона, по крайней мере, при относительно
невысоких накачках. Таким образом, в совокупно-
сти с нашими предыдущими исследованиями, можно
говорить о том, что процессы рассеяния электрон-
дырочных пар (экситонов) ответственны за оптиче-
ское усиление в МШГ-микролазерах на основе ZnO.
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Сплавные наночастицы Si1−xGex контролируемого состава были получены методом наносекундной
лазерной абляции в изопропаноле кремний-германиевых мишеней. Синтезированный продукт демон-
стрирует поликристаллическую структуру и одномодальное распределение по размеру с преимуществен-
ным содержанием частиц микронного диаметра, а также сохраняет стехиометрию состава использован-
ных для синтеза мишеней. Нано-термометрия с использованием регистрации и анализа сигнала комби-
национного рассеяния света от единичных сплавных наночастиц размером около 200 нм демонстрирует
трехкратно увеличенную (в сравнении с наночастицами чистого кремния) эффективность нагрева на-
номатериала с составом Si0.45Ge0.55 лазерным излучением с длиной волны 785 нм, попадающей в первое
“окно прозрачности” биологических тканей. Стимулированные непрерывным инфракрасным излучени-
ем диффузия атомов кремния к поверхности (при нагреве на 650 К) и их оксидирование приводит к
постепенной трансформации сплавных наночастиц в германиевые кластеры, инкапсулированные в SiOx

матрицу.

DOI: 10.31857/S1234567824120036, EDN: IACONZ

1. Наночастицы, демонстрирующие резонансный
характер взаимодействия с падающим на них оп-
тическим излучением, активно используются в за-
дачах создания передовых сенсорных и оптоэлек-
тронных устройств [1, 2], катализаторов химических
реакций [3], а также в различных диагностических
и терапевтических приложениях персонализирован-
ной медицины, являющейся общемировым трендом
в лечении социально-значимых заболеваний [4]. К
таким перспективным подходам, в частности, мож-
но отнести гипертермию опухолевых тканей, при ко-
торой внедренные в них наночастицы подвергают-
ся воздействию инфракрасным (ИК) лазерным из-
лучением, попадающим в так называемые “окна про-
зрачности” биологоческих тканей (например, NIR-I:
0.65–0.95 мкм или NIR-II: 1–1.4 мкм). Поглощенное
наночастицами излучение конвертируется в тепло,
осуществляя локальное термическое воздействие на
окружающие опухолевые ткани, приводя к их разру-
шению [5]. Таким образом, получение биосовмести-
мых наноматериалов, обеспечивающих эффективное

1)e-mail: alex.iacp.dvo@mail.ru; sikudr@lebedev.ru

фототермическое преобразование на указанных дли-
нах волн лазерного воздействия, является крайне
важной прикладной задачей для дальнейшего раз-
вития методов фотогипертермии опухолей.

Кремниевые (Si) наночастицы в последнее время
активно рассматриваются в качестве перспективной
замены дорогостоящим и зачастую токсичным нано-
частицам из благородных металлов в передовых за-
дачах биовизуализации и гипертермии онкологиче-
ских заболеваний [6–9]. К высокопроизводительным
методам получения таких наночастиц можно отне-
сти разнообразные протоколы химического синтеза,
характерными чертами которого является возмож-
ность формирования монодисперсных наноматериа-
лов заданного размера и с идеальной кристалличе-
ской структурой [10]. Вместе с тем использование
ряда зачастую токсичных химических прекурсоров в
процессе синтеза наноматериалов ставит вопросы об
их биосовместимости при использовании на живых
объектах, требуя отработки дополнительных нетри-
виальных протоколов очистки продукта. Альтерна-
тивным способом получения наночастиц кремния яв-
ляется активно развивающийся в последнее десяти-
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Рис. 1. (Цветной онлайн) (a) – Схематическое изображение процесса получения наночастиц SixGe1−x при абляции
пленок сплава на сапфировой подложке. На вставке приведено оптическое изображение мишени после лазерной абля-
ции. (b) – СЭМ-снимок полученных наночастиц Si0.45Ge0.55, а также (с) – их распределение по размерам. На вставке
рисунков (b), (с) приведены СЭМ-снимок и распределение наночастиц по размерам в продукте, полученном после
центрифугирования исходной суспензии при скорости вращения 3000 об/мин (845 g). (d) – Репрезентативный ЭДРС-
спектр мишени Si0.45Ge0.55. (e) – Спектры КРС для кремний-германиевых мишеней с различной стехиометрией и
получаемых из них методом лазерной абляции в изопропаноле сплавных частиц. (f) – ПЭМ-снимок, а также резуль-
таты картирования распределения германия и кремния в единичной наночастице Si0.45Ge0.55 диаметром около 300 нм

летие метод лазерной абляции в жидкости, проде-
монстрировавший свою эффективность в задачах по-
лучения химически чистых наноматериалов, пригод-
ных для ряда практических приложений тераности-
ки, включая биовизуализацию и терапию опухолей
[11–13]. Вместе с тем в спектральных диапазонах, со-
ответствующих “окнам прозрачности” биотканей, на-
нокристаллический кремний демонстрирует доволь-
но слабое оптическое поглощение, вследствие чего,
эффективность фототермической конверсии лазер-
ного излучения наночастицами Si оказывается от-
носительно невысокой. Для решения данной зада-
чи были предложены протоколы лазерной абляции
в жидкости, позволяющие получать легированные
халькогенами кремниевые наночастицы [14], а также
гибридные металл-кремниевые наноструктуры [15–
20]. Следует отметить, что в обоих случаях, как пра-
вило, требуется использование дополнительных хи-
мических прекурсоров в процессе лазерного синте-
за, что может негативным образом сказаться на био-
совместимости и токсичности получаемых материа-
лов. Резонансная термализация наночастиц Si может
быть достигнута при согласовании длины волны на-
качки (λpump) и характерного диаметра (D) наноча-
стицы, обеспечивающего возбуждение размерных ре-
зонансов Ми [21], однако для указанных длин волн
лазерного излучения в “окнах прозрачности” биотка-

ней требуемый размер наночастиц составляет более
200 нм (например, для основного дипольного магнит-
ного резонанса Ми D = 210 нм при λpump = 785 нм
[22]). Вместе с тем с ростом размера наночастиц
ухудшается эффективность преодоления ими гисто-
гематических барьеров, затрудняя попадание нано-
материала в опухолевые клетки [5]. В сравнении с
кремнием, в указанных спектральных диапазонах
германий характеризуется существенно большей ве-
личиной мнимой части диэлектрической проницае-
мости, отвечающей за эффективность поглощения
лазерного излучения (и тем самым, эффективность
фототермической конверсии), а также более высоки-
ми значениями действительной части, потенциально
обеспечивая возможность создания Ми-резонансных
наночастиц меньшего размера [23]. Однако в настоя-
щее время отсутствуют работы по синтезу сплавных
кремний-германиевых наночастиц методом лазерной
абляции в жидкости, а также исследованию эффек-
тивности их фототермической конверсии.

В данной работе с использованием спектроско-
пии комбинационного рассеяния света (КРС) прово-
дится сравнительная оценка эффективности фотоин-
дуцированной термализации лазерным излучением
(λpump = 785 нм) единичных кремниевых и сплавных
(Si1−xGex) наночастиц, полученных методом лазер-
ной абляции в изопропаноле. Систематические ис-
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следования подтвердили перспективность использо-
вания кремний-германиевых наночастиц для задач
гипертермии, а также позволили выявить нетриви-
альные структурные и фазовые трансформации, ин-
дуцированные в таких сплавных наночастицах под
действием ИК лазерного облучения.

2. Формирование наночастиц SixGe1−x осу-
ществлялось методом жидкофазной лазерной аб-
ляции поликристаллических кремний-германиевых
пленок-мишеней толщиной 2.5–3 мкм, нанесенных
на сапфировые подложки методом термическо-
го со-осаждения в вакуумной камере с базовым
давлением 10−6 Торр при постоянной температуре
500 ◦C. Стехиометрия пленок регулировалась соот-
ношением скоростей атомарных потоков кремния
и германия, которые были откалиброваны при
помощи кварцевого измерителя толщины. Абляция
изготовленных мишеней производилась в химически
чистом изопропаноле (ХЧ, 99 %) с использованием
излучения волоконного ИК-лазера (длина волны –
1064 нм, длительность в импульсе – 50 нс, частота
следования импульсов – 50 кГц) со средней мощно-
стью в 168 мВт, фокусирующейся на поверхность
мишени в пятно с латеральным размером около
20 мкм. Гальванометрический сканнер использо-
вался для развертки лазерного пучка по участку
поверхности мишени (размером 3 × 15мм2) со ско-
ростью около 10 мм/c при латеральном смещении
между соседними линиями сканирования в 20 мкм
(рис. 1а). Данные параметры обеспечивали абляцию
поверхности пленки без повреждения сапфировой
подложки.

Морфологические, фазовые и структурные
свойства полученных наночастиц исследовались
методом сканирующей (СЭМ; Carl Zeiss, Ultra 55+)
и просвечивающей электронной микроскопии (ПЭМ;
Titan 60-300, Thermo Fisher) с использованием
энерго-дисперсионной рентгеновской спектроскопии
(ЭДРС) для оценки химического состава (X-max,
Oxford Instruments). Микро-спектроскопия комбина-
ционного рассеяния света (КРС) использовалась для
анализа корреляции между структурно-фазовыми
свойствами мишеней и полученных из них на-
ночастиц, а также для оценки эффективности
лазерно-индуцированного нагрева наночастиц
(Integra Spectra II, NT-MDT). Спектроскопия КРС
осуществлялась с использованием циркулярно-
поляризованного излучения лазеров накачки с
длинами волн 473 и 785 нм, фокусирующегося объ-
ективом с числовой апертурой NA= 0.9. Мощность
падающего излучения накачки КРС контролирова-
лась при помощи калиброванного фотоприемника,

анализ спектров осуществлялся с использованием
решеточного спектрометра (Shamrock 303i, Andor
Technologies) с охлаждаемой ПЗС-камерой (i-Dus,
Andor Technologies).

3. СЭМ-изображение на рис. 1b иллюстрирует
типичную морфологию продукта, полученного при
абляции Si0.45Ge0.55 мишеней в изопропаноле. Как
видно, сгенерированные при абляции мишени на-
ночастицы имеют близкую к сферической форму,
а также довольно широкий разброс по размеру в
диапазоне 0.1–2.0 мкм (рис. 1b, c). Репрезентатив-
ный ЭДРС-спектр мишени Si0.45Ge0.55 приведен
на рис. 1d. Сравнение КРС-спектров мишени и
полученных из нее нанопорошков, нанесенных из
суспензий на стеклянные подложки, приведено
на рис. 1e для трех выбранных типов мишеней
с низким (Si0.85Ge0.15), средним (Si0.65Ge0.35) и
относительно высоким (Si0.3Ge0.7) содержанием
германия. Представленные КРС-спектры содержат
3 основных пика рассеяния, связанных с фонон-
ными колебаниями кремниевой (Si-Si; ≈ 480 см−1),
кремний-германиевой (Si-Ge; ≈ 400 см−1) и гер-
маниевой (Ge-Ge; ≈ 280 см−1) кристаллических
подрешеток, а также низкоинтенсивные пики (∼ 420
и ∼ 450 см−1), обусловленные локальными колеба-
тельными модами Si-Si, вызванными флуктуациями
количества атомов Ge вблизи атомов Si [24]. Для
мишени с большим содержанием германия, ос-
новные пики демонстрируют смещение в область
меньших частот, что находится в соответствии с
теоретическими и экспериментальными оценками
[25, 26], однако точное определение количества
германия в сплаве исключительно по данным КРС
спектроскопии требует учета наличия аморфных
включений, среднего размера нано-кристаллитов, а
также остаточных напряжений в кристаллической
решетке. В связи с этим содержание германия
в мишенях оценивалось по данным ЭДРС, в то
время как КРС спектроскопия использовалась для
сравнения химического и фазового состава мишени
и полученного продукта, как правило, демонстри-
рующих существенную корреляцию. Сужение пиков
КРС для наночастиц с высоким содержанием
германия может свидетельствовать об их более
высокой кристалличности (в сравнении с мишенью),
являющейся следствием индуцированных лазером
процессов плавления и рекристаллизации материала
на суб-микросекундных временных интервалах.
Абляция мишени также может приводить к неко-
торому перераспределению составляющих частицу
элементов в процессе формирования и рекристал-
лизации, что объясняет разницу в КРС спектрах
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мишени и продукта. Данный вывод отчасти под-
тверждается результатами более детального анализа
распределения кремния и германия внутри одной
репрезентативной наночастицы размером ≈ 450 нм
методом картирования сигнала ЭДРС с высоким
разрешением, реализованным в ПЭМ (рис. 1f). Так,
на полученной карте можно идентифицировать
локальные области вблизи поверхности наночасти-
цы с незначительным увеличением концентрации
германия. Вместе с тем приведенные наблюде-
ния могут носить несистемный характер, который
нельзя обобщить на продукт в целом, вследствие
невозможности проведения систематических изме-
рений для большей выборки единичных наночастиц,
в то время как ключевым выводом проведенного
ЭДРС-анализа с высоким разрешением является
сохранение исходной стехиометрии состава мишени
в получаемых из нее методом лазерной абляции
наночастиц.

Описанный способ создания сплавных SixGe1−x

наночастиц контролируемого состава с использо-
ванием недорого волоконного лазерного источника
позволяет получить готовую суспензию наномате-
риала c одномодальным распределением по разме-
рам, однако максимум этого распределения прихо-
дится на размерный диапазон около 1 мкм. Вме-
сте с тем, полупроводниковые наночастицы с раз-
мером 0.1–0.3 мкм представляют больший практиче-
ский интерес, вследствие возможности возбуждения
в таких наночастицах размерных резонансов Ми в
видимой и ближней ИК области спектра. Кроме того,
ввиду меньшего размера, такие наночастицы способ-
ны легче преодолевать гистогематические барьеры,
что обеспечивает возможность их адресной достав-
ки к опухолевым тканям для последующего прове-
дения фототерапии [27]. Систематические исследо-
вания показали, что центрифугирование изготовлен-
ной суспензии наночастиц при скорости вращения
3000 об/мин (845 g) в течение 5 мин позволяет эффек-
тивно отделить осадок, содержащий микроразмер-
ные частицы, от супернатанта, демонстрирующего
аналогичное одномодальное распределение со сред-
ним размером около 200 нм (вставка на рис. 1b, c).
Данные наночастицы были использованы для всех
дальнейших экспериментов.

4. В данной работе была проведена сравнитель-
ная оценка эффективности нагрева лазерным излу-
чением с длиной волны 785 нм, находящейся в центре
“окна прозрачности” биологических тканей ХNIR-I,
единичных кремниевых и кремний-германиевых на-
ночастиц состава Si0.45Ge0.55 c характерным разме-
ром 200 ± 30 нм. Суспензии кремниевых наночастиц

для сравнительных экспериментов изготавливались
методом лазерной абляции мишеней монокристалли-
ческого кремния в изопропаноле. Затем полученные
суспензии наночастиц наносились на покрытые плен-
кой золота стеклянные подложки, а распределение
и размер наночастиц оценивались с использованием
СЭМ. Концентрация наночастиц в суспензиях под-
биралась таким образом, чтобы обеспечить форми-
рование осадка в виде единичных наночастиц на под-
ложке, подвергающихся облучению сфокусирован-
ным лазерным излучением варьирующейся интен-
сивности (рис. 2а). Индуцированный лазером нагрев
наночастиц приводил к сдвигу полос КРС на вели-
чину ∆Ω(T ), по которой можно оценить локальную
температуру T в соответствие с выражением [28]:

∆ΩSi-Si(T ) = A

(

1 +
2

exp
(

~Ω0

2kT

)

− 1

)

+

+B

(

1 +
3

exp
(

~Ω0

3kT

)

− 1
+

3
(

exp
(

~Ω0

3kT

)

− 1
)2

)

, (1)

где Ω0 = 528 см−1, A = −2.96 см−1, B = −0.174 см−1,
h = 1.05 · 10−34 Дж · с, k = 1.38 · 10−23 Дж/К. Вместе
с тем для сплавных наночастиц с относительно вы-
соким содержанием германия, теоретические оцен-
ки имеют ограниченную точность, вследствие че-
го калибровка зависимости ∆Ω(∆T ) предваритель-
но осуществлялась при нагреве исходной кремний-
германиевой мишени, а также подложки с нанесен-
ными наночастицами в ячейке, продуваемой арго-
ном, с калиброванным термоэлектрическим элемен-
том и измерением КРС спектров при низкой интен-
сивности лазерной накачки ≈ 0.3 мВт/мкм2, не вы-
зывающей существенного нагрева наночастиц, кото-
рый можно было бы зарегистрировать по смеще-
нию полос КРС. Описанные эксперименты показа-
ли, что, во-первых, зависимость ∆Ω(∆T ) для по-
лосы КРС Si-Si имеет практически одинаковый на-
клон как для мишени, так и для сплавных наноча-
стиц, полученных из нее методом лазерной абляции
(за исключением точки отсчета, которая определя-
ется концентрацией германия), во-вторых, для ис-
следованных Si0.45Ge0.55 наночастиц измеренная за-
висимость ∆Ω(∆T ) хорошо согласуется с оценками,
проведенными в соответствии с выражением (1) для
диапазона температур ∆T = 0−600К, что соответ-
ствует величине смещения пика КРС Si-Si в диа-
пазоне 0–12 см−1. Репрезентативная серия спектров
КРС единичной наночастицы Si0.45Ge0.55 диаметром
≈ 220 ± 20 нм при ее накачке лазерным излучением
с увеличивающейся в диапазоне 0.39–3.3 мВт/мкм2
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Рис. 2. (Цветной онлайн) (a) – Схематическое изображение процесса измерения эффективности нагрева единичных
кремний-германиевых наночастиц лазерным излучением с длиной волны 785 нм по величине смещения полосы КРС
Si-Si ∆Ω, а также СЭМ-снимок, показывающий типичный вид образца для измерений, с нанесенными наночастицами.
(b) – Серия спектров КРС единичной наночастицы Si0.45Ge0.55, полученная при ее накачке лазерным излучением с
увеличивающейся плотностью мощности от 0.39 до 3.3 мВт/мкм2. (с) – Смещение пика КРС (Si-Si) единичных Si и
Si0.45Ge0.55 наночастиц с размерами в диапазоне 200±30 нм от интенсивности накачки лазерным излучением с длиной
785 нм

мощностью приведена на рис. 2b, демонстрируя опи-
санное выше смещение всех основных полос КРС
в сторону меньших частот. Усредненная по мно-
жественным измерениям сравнительная зависимость
∆Ω от плотности мощности лазерной накачки КРС,
полученная для Si0.45Ge0.55 и Si наночастиц приве-
дена на рис. 2c. Анализ приведенных данных и пе-
ресчет соответствующих термоиндуцированных сме-
щений полос КРС позволяет оценить эффективность
нагрева сплавных наночастиц,достигающих ∆T ≈
500 ± 60K при максимальной плотности мощности
в 3.3 мВт/мкм2, что практически в 3 раза превыша-
ет величину нагрева чистых кремниевых наночастиц
аналогичного размера (∆T ≈ 150± 30K).

5. При индуцированном ИК лазерным воздей-
ствием нагреве единичных кремний-германиевых на-
ночастиц выше ∆T > 650К наблюдается их необра-
тимая структурная и фазовая трансформация, про-
являющаяся на спектрах КРС в виде практически
полного исчезновения пиков Si-Ge и Si-Si, а так-
же смещения в сторону больших частот и суже-
нием полуширины пика Ge-Ge. Указанная струк-
турная трансформация наблюдается систематически
для сплавных наночастиц, независимо от их началь-
ной стехиометрии. Для более детального изучения

динамики данного эффекта наночастицы подверга-
лись непрерывному облучению излучением с длиной
волны 785 нм, обеспечивающим их контролируемый
по сигналу КРС нагрев до 820 К. В это же время,
низкоинтенсивное лазерное излучение с длиной вол-
ны 473 нм использовалось для периодической реги-
страции динамического изменения КРС спектра на-
ночастицы, обеспечивая за счет небольшой глубины
проникновения излучения в вещество возможность
отслеживать приповерхностные структурные и фа-
зовые трансформации.

Полученные описанным образом спектры КРС
единичной наночастицы Si0.45Ge0.55 позволяют опре-
делить природу происходящих трансформаций, спу-
стя различные временные интервалы после начала
ее нагрева 785-нм излучением по изменению отно-
шения относительной интенсивности пиков КРС Si-
Si и Ge-Ge (рис. 3а). Данная величина как функция
времени нагрева наночастицы приведена на рис. 3b,
демонстрируя немонотонный характер. Так, на на-
чальной стадии, длящейся порядка 5 мин, наблюда-
ется обогащение кремнием приповерхностной обла-
сти наночастицы, которое затем сменяется монотон-
ным уменьшением интенсивности пика КРС Si-Si,
вплоть до практически полного его исчезновения из
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Рис. 3. (Цветной онлайн) (a) – Серия спектров КРС
единичной наночастицы Si0.45Ge0.55, зарегистрирован-
ная по рассеянию лазерного излучения с длиной волны
473 нм, спустя различное время сначала ее отжига под
воздействием непрерывного излучения с длиной вол-
ны 785 нм. (b) – Отношение интенсивностей пиков КРС
Si-Si и Ge-Ge как функция времени лазерного отжига
единичной наночастицы Si0.45Ge0.55 при ≈ 820 К

соответствующего спектра наночастицы при нагреве
в течение 30 мин. Возникающая терминальная транс-
формация свидетельствует о разрушении сплавной
структуры наночастицы, проявляясь в спектре КРС
в виде интенсивной полосы ∼ 300 см−1, соответству-
ющей по положению и полуширине монокристал-
лическому германию, а также малоинтенсивной по-
лосы ∼ 510 см−1, предположительно, соответствую-
щей кремнию, находящемуся в поликристаллическом
и/или деформированном состоянии.

Анализ полученных результатов позволяет пред-
ложить следующую феноменологическую модель,

объясняющую наблюдаемые структурные и фазо-
вые изменения сплавных кремний-германиевых на-
ночастиц при их непрерывном нагреве ИК лазерным
излучением. На начальном этапе лазерного нагре-
ва происходит преимущественная диффузия атомов
кремния на поверхность наночастицы (рис. 3a, b), ко-
торая выражается в увеличении интенсивности пика
КРС для колебаний Si-Si. Спустя некоторое время,
определяемое соотношением между диаметром нано-
частицы и диффузионной длиной для атомов крем-
ния при данной температуре, на поверхности на-
ночастицы запускается процесс преимущественного
окисления кремния, приводящий к уменьшению ин-
тенсивности соответствующего пика КРС. В резуль-
тате диффузии и окисления кремния, с одной сто-
роны, происходит изменение стехиометрии в спла-
ве кремний-германий в сторону уменьшения содер-
жания кремния, а с другой стороны – образование
у наночастицы оксидной оболочки. Конечной стади-
ей является формирование наночастицы со структу-
рой оболочка-ядро, которая представляет собой на-
нокристаллическую фракцию германия, инкапсули-
рованную в оболочку из оксида кремния. Следует
отметить, что описанная феноменологическая кар-
тина согласуется с экспериментальными результата-
ми, полученными при стимулированном ультрафио-
летовым излучением термическом окислении тонких
пленок сплава кремний-германий [29], а также с тер-
модинамическими расчетами, указывающими, что в
широком диапазоне концентрации германия в сплаве
именно кремний окисляется в первую очередь [30].

6. В заключение, в данной работе продемонстри-
рована возможность одностадийного синтеза сплав-
ных кремний-германиевых частиц контролируемого
состава методом наносекундной лазерной абляции
соответствующих мишеней в изопропаноле. Показа-
но, что синтезированный продукт повторяет стехио-
метрию исходных кремний-мишеней, а метод центри-
фугирования суспензий позволяет выделить фрак-
цию продукта со средним диаметром около 200 нм.
Анализ данных КРС показал, что сплавные нано-
частицы демонстрируют в 3 раза большую, чем у
аналогичных по размеру чистых кремниевых частиц,
эффективность нагрева под воздействием непрерыв-
ного лазерного излучения с длиной волны 785 нм, на-
ходящейся в центре “окна прозрачности” биологиче-
ских тканей NIR-I. Важной особенностью синтезиро-
ванных частиц является их фазовая и структурная
трансформация под воздействием индуцированного
ИК излучением нагрева, заключающаяся в измене-
нии стехиометрии наночастицы в сторону уменьше-
ния содержания кремния и образовании на терми-
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нальной стадии нагрева наночастицы со структу-
рой оболочка-ядро, которая представляет собой на-
нокристаллическую фракцию германия, инкапсули-
рованную в оболочку из оксида кремния. Данное яв-
ление определяется конкуренцией между процесса-
ми диффузии и термического окисления кремния,
зависящих от температуры термализации наноча-
стицы, и имеет два важных с практической точки
зрения аспекта. Во-первых, для сплавных кремний-
германиевых наночастиц возможна трансформация
их структуры и химического состава под воздействи-
ем лазерного излучения, что является важным для
создания перестраиваемых элементов фотоники. Во-
вторых, поскольку известно, что как сплав кремний-
германия, так и его продукты распада в биологиче-
ских жидкостях и тканях не оказывают существенно-
го токсикологического эффекта [31], то обнаружен-
ное в данной работе инкапсулирование материала на-
ночастиц в оксидную матрицу в процессе нагрева по-
тенциально повышает их биосовместимость. Таким
образом, синтезированный в данной работе продукт
демонстрирует высокий потенциал для развития ме-
тодов фотогипертермии опухолей, а также создания
передовых устройств фотоники.
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Предсказана гигантская восприимчивость поляритонных конденсатов к внешнему магнитному по-
лю в области спиновой бифуркации. Спин-анизотропные поляритон-поляритонные взаимодействия при-
водят к спонтанному формированию эллиптически поляризованного конденсата. Подобное поведение
неравновесной системы вблизи критической точки имеет сходство со свойствами фазовых переходов
второго рода. Предсказанный эффект усиления поля может быть использован для возбуждения топо-
логически нетривиальных боголюбовских возбуждений поляритонного конденсата.

DOI: 10.31857/S1234567824120048, EDN: LHKTSB

Одним из важных проявлений взаимодействия
света с веществом является магнитооптический эф-
фект, заключающийся в снятии вырождения элек-
тромагнитных мод внешним магнитным полем. Так,
например, эффект Зеемана для электронных воз-
буждений в диэлектриках и полупроводниках приво-
дит к расщеплению круговых поляризаций, проявля-
ющемуся через магнитооптический эффект Фарадея
и керровское вращение [1]. Кроме того, локальное на-
рушение симметрии обращения времени в магнитном
поле открывает возможность создания топологиче-
ских фотонных состояний, способных распростра-
няться без рассеяния [2, 3].

В оптическом диапазоне воздействие магнитного
поля на излучение достаточно слабо. Однако в режи-
ме сильной связи со средой магнитооптические эф-
фекты могут быть существенно усилены благодаря
возникновению гибридных квазичастиц, таких как
экситонные поляритоны. Так недавно использование
магнитного поля позволило продемонстрировать су-
ществование топологически нетривиальных поляри-
тонных состояний в решетках оптических микроре-
зонаторов [4]. Более того, для увеличения силы маг-
нитооптической связи, характеризуемой величиной
эффективного g-фактора, могут быть, например, ис-
пользованы микрорезонаторы с ферромагнитными
средами [5].

Однако весь потенциал систем с сильной связью
и экситонных поляритонов в частности раскрывается

1)e-mail: anton.nalitov@gmail.com

в нелинейном режиме при формировании макроско-
пического когерентного состояния, известного также
как бозонный конденсат. Так спин-анизотропное вза-
имодействие между поляритонами приводит к эф-
фекту ларморовской прецессии псевдоспина конден-
сата вокруг самоиндуцированного поля даже в от-
сутствии внешнего магнитного поля [6, 7].

В термодинамическом пределе внешнее и эффек-
тивное самоиндуцированное магнитные поля анти-
коллинеарны и в точности компенсируют друг дру-
га, пока внешнее поля не превышает некоторого кри-
тического значения. Данное явление получило на-
звание спинового эффекта Мейснера [8]. Однако в
неравновесных конденсатах, формируемых нерезо-
нансной накачкой, спиновая поляризация и порож-
даемое ею эффективное магнитное поле могут фор-
мироваться спонтанно в результате действия меха-
низма, известного как спиновые бифуркации [9]. По-
хожим образом резонансно возбуждаемые неравно-
весные поляритонные состояния также демонстри-
руют спонтанную спиновую поляризацию и спино-
вую мультистабильность [10]. Отметим, однако, что
взаимосвязь между равновесной экранировкой внеш-
него магнитного поля в режиме спинового эффек-
та Мейснера и спонтанным выбором знака поляри-
зации, присущим диссипативным конденсатам, по-
прежнему является предметом дискуссии [11, 12].

Для создания топологических оптических состо-
яний реальное магнитное поле можно заменить эф-
фективным калибровочным [13] и зеемановским [14]
полями, возникающими в пространственно струк-
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турированных системах. Так на примере решет-
ки спин-поляризованных конденсатов было показа-
но, что в присутствии индуцированного поляритон-
поляритонным взаимодействием эффективного по-
ля структура спектра возбуждений становится то-
пологически нетривиальной, что приводит к обра-
зованию однонаправленных краевых состояний [15].
Однако описанный сценарий требует сохранения вы-
рождения спиновых состояний в отсутствии поля,
что подразумевает высокую чувствительность си-
стемы к внешним нарушающим симметрию факто-
рам. Данные соображения обосновывают исследова-
ние возможности использования этой чувствительно-
сти для управления зонными топологическими инва-
риантами в поляритонных решетках.

В данной работе показано, что эффективное по-
ле поляритонного конденсата может быть не только
сонаправлено с внешним зеемановским полем, но и
существенно превосходить его по величине. Сопут-
ствующий этому эффект усиления зеемановского по-
ля может быть также интерпретирован в терминах
гигантского эффективного g-фактора. При этом эф-
фект усиления максимален в окрестности критиче-
ской точки, соответствующей бифуркации спинового
состояния конденсата.

Рассматриваемая система представляет собой
конденсат экситонных поляритонов, описываемый
обобщенным диссипативным уравнением Гросса–
Питаевского для двухкомпонентного параметра
порядка: Ψ = (Ψ+,Ψ−)

⊺:

iΨ̇± = − i

2
(i∆+W − Γ− ηNpol)Ψ± − 1

2
(ε+ iγ)Ψ∓

+
1

2

(

α1 |Ψ±|2 + α2 |Ψ∓|2
)

Ψ±, (1)

где компоненты Ψ+(−) соответствуют двум круговым
поляризациям, правой и левой, Γ – скорость затуха-
ния поляритов, W – скорость вынужденного рассея-
ния из резервуара в конденсат, η – коэффициент на-
сыщения накачки, пропорционального полной насе-
ленности конденсата Npol, ε и γ – расщепление энер-
гий и коэффициентов затухания двух линейно поля-
ризованных мод, и, наконец, α1(2) – параметры вза-
имодействия поляритонов с сонаправленными и об-
ратными круговыми поляризациями.

Руководствуясь подходом, предложенным в рабо-
те [9], мы описываем систему классическим псевдо-
спином S = Ψ†σΨ/2, определенным через вектор
Паули σ. При этом величина S пропорциональна за-
селенности конденсата, тогда как направление век-
тора псевдоспина характеризует спиновую поляри-
зацию. Легко заметить, что псевдоспин S напрямую

связан с параметрами Стокса излучения, испускае-
мого микрорезонатором: S = S0, Sx = S1, Sy = S2,
Sz = S3. Динамика компонент псевдоспина описыва-
ется системой уравнений:

Ṡx = (W − ηS − Γ)Sx − γS − (αSz +∆)Sy , (2a)

Ṡy = (W − ηS − Γ)Sy + εSz + (αSz +∆)Sx, (2b)

Ṡz = (W − ηS − Γ)Sz − εSy. (2c)

По аналогии с классическим спином в магнитном
поле псевдоспин S вращается вокруг оси z благо-
даря совместному действию зеемановского расщеп-
ления ∆ во внешнем магнитном поле, приложен-
ном нормально к плоскости микрорезонатора, и са-
моиндуцированного эффективного поля αSz [6, 7].
Последнее пропорционально параметру взаимодей-
ствия α = α1 − α2 > 0, который отличен от ну-
ля ввиду сильной спиновой анизотропии поляритон-
поляритонных взаимодействий.

Далее переходим к обезразмеренной форме систе-
мы (2):

ṡx = (p− s)sx − gs− (asz + δ)sy, (3a)

ṡy = (p− s)sy + sz + (asz + δ)sx, (3b)

ṡz = (p− s)sz − sy, (3c)

вводя эффективное расщепление δ = ∆/ε, безраз-
мерное временя τ = tε и пару безразмерных парамет-
ров a = α/η и g = γ/ε. Аналогичным образом вво-
дятся эффективная мощность накачки p = (W−Γ)/ε

и нормированный псевдоспин s = ηS/ε.
В отсутствие внешнего приложенного поля δ = 0

два линейно поляризованных (sz = sy = 0) три-
виальных стационарных решения системы (3) опи-
сываются выражениями s±(p) = p ± g. Оба реше-

ния лежат на оси x. При этом sx = ∓s(0)± . При
g > 0 (верхняя по энергии поляритонная мода зату-
хает быстрее нижней) s−-состояние всегда динамиче-
ски неустойчиво к малым возмущениям по Ляпуно-
ву. При этом более заселенное состояние s+ напротив
устойчиво при накачках ниже критической величи-
ны pc = (1−ag+g2)/a, соответствующей критической
заселенности конденсата sc = (g2 + 1)/a.

При p = pc состояние s+ теряет устойчивость
в бифуркации типа вилки, имеющей суперкритиче-
ский характер при a > g − g−1 и субкритический
в обратном случае (см. бифуркационную диаграм-
му на рис. 1a). Смена устойчивости сопровождается
появлением пары нетривиальных эллиптически по-
ляризованных (sz 6= 0) состояний с компонентами
псевдоспина
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Рис. 1. (Цветной онлайн) (a) – Фазовая диаграмма спонтанной бифуркации типа вилки, нарушающей симметрию, при
δ = 0. (b) – Проекция псевдоспина sz (левая ось) и восприимчивость χ (правая ось) в суперкритическом режиме
при g = 0.1 и a = 2.28 [9]. Сплошные линии соответствуют устойчивым состояниям, а штриховые – динамически
неустойчивым решениям. (c) – То же, что и на панели (b), но в субкритическом режиме при g = 3 и a = 1. Пунк-
тирная синяя кривая соответствует усилению поля χ верхнего устойчивого эллиптически поляризованного состояния,
которое возникает при бифуркации типа складки

sx = (p− s)s/g, sy = (p− s)sz, (4a)

sz = ± s
g

√

g2 − (p− s)2

1 + (p− s)2
, (4b)

и величиной s, определяемой положительным кор-
нем квадратного уравнения

(

a

g
− 1

)

s2 −
(

a

g
− 2

)

ps− (p2 + 1) = 0. (5)

Заметим, что при g < 0 бифуркация нарушения сим-
метрии не изменяет устойчивости s± состояний. В
этом режиме более населенное линейно поляризо-
ванное состояние s− всюду остается единственным
устойчивым решением. В дальнейшем мы остановим-
ся на случае g > 0, который соответствует условиям
эксперимента [9].

При описании влияния внешнего магнитного по-
ля рассмотрим сначала предел слабого поля δ. В пер-
вом приближении стационарные решения приобрета-

ют линейную по δ поправку s(1) =
(

s
(1)
x , s

(1)
y , s

(1)
z

)⊺

:

s(1) = δ ×
[

J
(

s(0)
)]−1 (

s(0)y ,−s(0)x , 0
)⊺

, (6)

где J(s(0)) – матрица Якоби для системы (3), рас-
считанная при невозмущенном стационарном состо-
янии s(0).

В случае линейно-поляризованного стационарно-
го решения s+, для которого s

(0)
x = −(p + g), устой-

чивого при накачке ниже критической pc, поправ-
ка (6) приводит к возникновению ненулевого эф-

фективного поля as
(1)
z = δs(0) /(pc − p) . Таким об-

разом, отклик конденсата на нарушение симметрии

можно охарактеризовать параметром усиления поля
χ = as

(1)
z /δ и эффективным g-фактором

geff = 1 + χ =
sc

pc − p
, (7)

определяющим частоту прецессии псевдоспина кон-
денсата δgeff согласно уравнениям (3).

Поскольку geff > 0 при p < pc, индуцированное
поле совпадает с внешним. Легко заметить, что вы-
ражение (7) расходится в критической точке анало-
гично поведению восприимчивости в теории Ландау
для фазовых переходов второго рода, а также линей-
но связано с населенностью конденсата, см. рис. 1b.
Более того, когда p стремится к pc сверху, p → p+c ,
параметр усиления поля χ, определяемый в этом слу-
чае откликом эллиптически поляризованных состо-
яний (4), имеет аналогичное асимптотическое пове-
дение. Однако важно отметить, что geff > 0 толь-
ко для тех состояний, для которых самоиндуциро-
ванное поле сонаправленно с внешним s

(0)
z /δ > 0

(верхнее эллиптически поляризованное состояние на
рис. 1b). В противном случае реальное зеемановское
поле направлено обратно эффективному, что приво-
дит к уменьшению суммарного поля. Далее мы бу-
дем рассматривать только состояния, соответствую-
щие сонаправленной конфигурации полей. В супер-
критическом случае отклик таких состояний расхо-
дится как sc/(2|p− pc|) вблизи p = pc. Однако в суб-
критическом режиме динамически неустойчивые со-
стояния, возникающие в результате бифуркации вил-
ки, обладают отрицательным откликом as

(1)
z /δ < 0,

соответствующим экранированию внешнего поля, –
см. красные пунктирные линии на рис. 1c.

На рисунке 1b и c показано, что вблизи крити-
ческой точки усиление магнитного поля достигает
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Рис. 2. (Цветной онлайн) (a) – Схематичное изображение динамики боголюбовского возбуждения s(t) – синяя линяя
в пространстве псевдоспина. Точка, к которой закручивается спираль, соответствует динамически устойчивому ста-
ционарному состоянию s. Бледно-оранжевая плоскость содержит векторы u1,2, а вектор Ω является ее нормалью.
(b) – Сравнение определений для эффективного магнитного поля, действующего на боголюбовское возбуждение над
устойчивым состоянием при δ = 0.1, a = 2.28 и g = 0.1. Зависимость частоты прецессии Ω и эффективного магнитного
поля Ωz , определенных на панели (a), от мощности накачки. Вертикальная серая линия соответствует положению
седло-узловой бифуркации (см. рис. 1c)

величин порядка ста. Одно из проявлений эффекта
усиления поля может быть обнаружено при иссле-
довании топологических свойств боголюбовских воз-
буждений в поляритонных решетках [15, 16]. Обыч-
но для возникновения нетривиальных топологиче-
ских фаз требуется сильное магнитное поле – до 5 Тл
[4]. Однако возникающие в конденсате элементарные
возбуждения также подвержены действию эффек-
тивного поля, создаваемого эллиптически поляризо-
ванным состоянием, которое может значительно пре-
вышать внешнее по своей величине. Чтобы оценить
эффективность предложенного принципа усиления
поля для управления топологическими свойствами
боголонов, рассмотрим поведение элементарных воз-
буждений, возникающих в одиночном поляритонном
конденсате. Пусть псевдоспин, находящийся в стаци-
онарном состоянии во внешнем магнитном поле δ, по-
лучает слабое возмущение. Установим, как оценить
величину эффективного магнитного поля, действую-
щего на такое возбуждение.

Динамика возмущения s стационарного состоя-
ния s определяется линеаризованной системой (3),
т.е. соответствующей ей матрицей Якоби ṡ = J(s)s.
Естественно ожидать, что возмущение эволюциони-
рует в том же эффективном поле, что и сам псевдо-
спин, geffδ = as

(0)
z + δ. Однако из-за неэрмитовости

матрицы J поведение слабого возмущения сильно от-
личается от динамики псевдоспина.

Динамика s(t) определяется собственными зна-
чениями λi и собственными векторами vi операто-

ра J(s). Поскольку матрица Якоби системы (3) ве-
щественна, она имеет либо три действительных, ли-
бо одно вещественное и два комплексно- сопряжен-
ных собственных значения. Нас интересует послед-
ний случай, когда динамика возмущения описывает-
ся выражением

s(t) = C1e
−γpt [u1 cos(Ωt+ ϕ)−

u2 sin(Ωt+ ϕ)] + C2v3e
−Γpt. (8)

Здесь v1 = u1 + iu2 – собственный вектор, соответ-
ствующий любому из комплексно-сопряженных соб-
ственных значений λ1,2 = −γp±iΩ, v3 – собственный
вектор для полностью вещественного λ3 = −Γp. Ко-
эффициенты C1,2 и ϕ действительны.

Как показано на рис. 2а, эволюция возбуждения,
описываемая выражением (8), соответствует спи-
ральному вращению с частотой Ω в плоскости, за-
даваемой векторами u1,2. Нормаль n ⊥ (u1,u2) за-
дает направление эффективного магнитного поля
Ω = nΩ, z-компонента которого Ωz ответственна за
нарушение симметрии обращения времени для бого-
любовских возбуждений. При этом в отличие от за-
дачи о классическом спине в магнитном поле ось v3,
вдоль которой происходит релаксация возбуждения,
оказывается повернута относительно Ω.

В общем случае Ω отличается от эффективного
поля geffδ, действующего на сам псевдоспин. Одна-
ко в пределе сильной накачки в динамике возбуж-
дения доминирует вызванное взаимодействием поле
as

(0)
z , откуда следует Ωz ≈ geffδ. Тем не менее, вблизи
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Рис. 3. (Цветной онлайн) (а) – Эффективный g-фактор как функция накачки p и внешнего магнитного (зееманов-
ского) поля δ. Предполагается, что конденсат находится в устойчивом состоянии с asz/δ > 0. (b) – Вероятность P

возбуждения состояния, для которого эффективное поле сонаправлено внешнему. Бистабильный режим с P < 1 воз-
никает в правом нижнего углу на плоскости параметров (p,δ). Штрих-пунктирная линия соответствует положению
седло- узловой бифуркации, в результате которой образуется устойчивое состояние с противоположно направленным
эффективным полем. Снижение вероятности P при уменьшении δ проиллюстрировано серыми линиями, также про-
дублированными на панели (a). Каждая точка на графике получена путем прямого численного решения системы (3)
со случайными начальными условиями и последующим усреднением по 200 реализациям

точки бифуркации в режиме гигантского усиления
внешнего поля такая простая асимптотика не спра-
ведлива.

На рисунке 2b для сравнения приведены значе-
ния Ωz и geffδ в области седло-узловой бифуркации.
возбуждений Несмотря на то, что поведение псев-
доспина s существенно отличается от динамики бо-
голюбовских возбуждений s, соответствующие оцен-
ки для величины эффективного поля оказываются
близки. Более того, расхождение в оценках быстро
исчезает с ростом магнитного поля δ.

В работе [15] были описаны условия возникно-
вения топологической щели в спектре боголюбов-
ских возбуждений в решетке связанных поляритон-
ных конденсатов. Если все конденсаты в решетке
обладают одинаковой эллиптической поляризацией,
симметрия обращения времени для боголонов нару-
шается подобно тому, как если бы в системе присут-
ствовало однородное магнитное (зеемановское) поле.
При этом в операторе эволюции боголонов возника-
ют эрмитовые диагональные слагаемые, ответствен-
ные за открытие топологической щели, которые про-
порциональны как степени эллиптической поляриза-
ции, так и силе спин-анизотропного межчастичного
взаимодействия. В результате соответствующее эф-
фективное зеемановское поле оказывается идентич-
но самоиндуцированному полю asz в уравнениях (3).

Для оценки эффекта усиления поля за пределами
теории возмущений устойчивые стационарные реше-
ния системы (3) находятся численно. На рисунке 3a
показано значение g-фактора geff = (asz + δ)/ δ най-
денных решений на плоскости параметров (δ, p). Да-
же вдали от области расходимости при δ → 0 эффек-
тивное магнитное поле может превосходить реальное
на порядок.

Максимальных значений величина geff достигает
в слабом магнитном поле. Однако в этом режиме
существуют два устойчивых решения с противопо-
ложно направленными, но близкими по абсолютной
величине значениями эффективного поля. При нере-
зонансной накачке в надкритическом режиме p > pc
знак эллиптической поляризации конденсата выби-
рается спонтанным образом. В частности, в отсут-
ствие поля δ → 0 состояния с нарушенной симметри-
ей (4) возбуждаются с равной вероятностью [9].

Однако в конечном поле δ ввиду нарушения сим-
метрии этот баланс смещается в сторону состояния,
для которого эффективное магнитное поле сонаправ-
ленно с внешним, что соответствует положительно-
му geff . В конфигурации, изображенной на рис. 1c,
это верхнее состояние с sz > 0.

Вероятность P реализации состояния с сонаправ-
ленной ориентацией эффективного и реального по-
лей представлена на рис. 3b в пространстве парамет-
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ров p и δ. В области с P = 1 существует лишь одно
устойчивое решение. В этом режиме эффективный
g-фактор geff принимает сравнивательно небольшие
значения вдали от области слабого поля δ – порядка
около нескольких единиц, см. рис. 3a. При накачке
выше критической (штрих-пунктирная линия), соот-
ветствующей бифуркации складки, изображенной на
рис. 1c, вероятность плавно снижается и стремится
к P = 0, 5 при δ → 0 или p → ∞. Таким обра-
зом, оптимальный режим, при котором значительное
усиление поля сочетается с высокой предсказуемо-
стью направления намагничивания конденсата, до-
стигается в непосредственной близости к точки би-
фуркации.

В заключение подытожим полученные резуль-
таты. Неравновесный бозонный конденсат экситон-
ных поляритонов может самопроизвольно создавать
сильные эффективные магнитные поля из-за явле-
ния спиновой бифуркации [9]. Уже в первых теорети-
ческих работах [6, 7] это поле связывали с так назы-
ваемой самоиндуцированной ларморовской прецес-
сией вектора Стокса излучения конденсата. В данной
работе продемонстрировано, что это явление мож-
но контролировать внешним постоянным магнитным
полем, что наиболее ярко проявляется для боголю-
бовских возбуждений [15]. Неравновесный конденсат
очень чувствителен к внешнему магнитному полю,
что приводит к значительному его усилению. Эф-
фект усиления может быть охарактеризован эффек-
тивным g-фактором, который может достигать вели-
чин порядка сотни и сильно зависит от интенсивно-
сти накачки и величины внешнего поля.

Ввиду того, что выбор знака эллиптической по-
ляризации конденсата, а следовательно и направле-
ния эффективного магнитного поля, носит вероят-
ностный характер, оптимальные результаты могут
быть получены при интенсивности накачки, близкой
к седло-узловой бифуркации. Вдали от точки бифур-
кации и, в особенности, в режиме сильно выражен-
ной спиновой мультистабильности решений, поляри-
тонный конденсат может быть дестабилизирован из-
за присутствия спиновых флуктуации при достаточ-
но высоких температурах [17, 18].

Кроме того, необходимо отметить взаимосвязь
поведения эффективного поля с предсказаниями
теории Ландау фазовых переходов второго рода.
Магнитная восприимчивость конденсата расходится
вблизи критической точки, соответствующей спон-
танному возникновению эллиптической поляризации
sz 6= 0. При этом для состояний с нарушенной сим-
метрией в окрестности p = pc скорость расхождения
восприимчивости оказывается в два раза ниже.

Полученные результаты могут быть использова-
ны при исследовании топологических свойств бого-
любовских возбуждений в решетках диссипативных
поляритонных конденсатов.
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J. Szczytko, and B. Piętka, Phys. Rev. B 99, 115318
(2019).

12. K. Sawicki, D. Dovzhenko, Y. Wang, T. Cookson,
H. Sigurðsson, and P.G. Lagoudakis, Phys. Rev. B 109,
125307 (2024).

8 Письма в ЖЭТФ том 119 вып. 11 – 12 2024



896 А. Бочин, И. Честнов, А. Налитов

13. C. Whittaker, T. Dowling, A. Nalitov, A.V. Yulin,
B. Royall, E. Clarke, M. S. Skolnick, I. A. Shelykh, and
D.N. Krizhanovskii, Nat. Photonics 15, 193 (2021).

14. M.C. Rechtsman, J. M. Zeuner, Y. Plotnik, Y. Lumer,
D. Podolsky, F. Dreisow, S. Nolte, M. Segev, and
A. Szameit, Nature 496, 196 (2013).

15. H. Sigurdsson, Y. S. Krivosenko, I. V. Iorsh,
I. A. Shelykh, and A.V. Nalitov, Phys. Rev. B
100, 235444 (2019).

16. S. L. Harrison, A. Nalitov, P.G. Lagoudakis, and

H. Sigurðsson, Opt. Mater. Express 13, 2550 (2023).

17. M. M. Glazov, M.A. Semina, E. Ya. Sherman, and

A.V. Kavokin, Phys. Rev. B 88, 041309 (2013).

18. I. I. Ryzhov, M.M. Glazov, A.V. Kavokin, G.G. Kozlov,

M. Aßmann, P. Tsotsis, Z. Hatzopoulos, P.G. Savvidis,

M. Bayer, and V. S. Zapasskii, Phys. Rev. B 93, 241307

(2016)

Письма в ЖЭТФ том 119 вып. 11 – 12 2024



Письма в ЖЭТФ, том 119, вып. 12, с. 897 – 903 © 2024 г. 25 июня

Влияние ядерных квантовых эффектов на колебательный спектр и

структуру эндофуллерена H2O@C60

Д. О. Потапов+1), Н. Д. Кондратюк+∗×

+Московский физико-технический институт (национальный исследовательский университет), 141701 Долгопрудный, Россия

∗Объединенный институт высоких температур РАН, 125412 Москва, Россия

×Национальный исследовательский университет Высшая школа экономики, 101000 Москва, Россия

Поступила в редакцию 18 апреля 2024 г.
После переработки 3 мая 2024 г.

Принята к публикации 5 мая 2024 г.

Структурные и динамические свойства молекулы воды претерпевают изменения в случае ее нахож-
дения внутри фуллерена (H2O@C60). В данной работе был впервые применен метод атомистического
моделирования с учетом ядерных квантовых эффектов для описания низкотемпературной динамики и
изменения структуры молекулы воды, заключенной в фуллерене при 5K. Для расчета взаимодействий
в данной системе используется машинно- обученный потенциал на траекториях из DFT. Нулевые коле-
бания и делокализация ядер учитываются с помощью фейнмановских интегралов по траекториям.

DOI: 10.31857/S123456782412005X, EDN: NBBXNG

1. Введение. Эндофуллеренами называют со-
единения, в которых атомы или малые молекулы
находятся в полости фуллеренов C60 или C70. По-
лость фуллерена предоставляет возможность изу-
чения необычных свойств инкапсулированных ве-
ществ. Эндофуллерены привлекают к себе большое
внимание благодаря своим уникальным электрон-
ным, магнитным и оптическим свойствам, являют-
ся перспективными кандидатами в качестве кубитов
[1], молекулярных устройств хранения памяти [2], а
также имеют потенциальные применения в биологии
и медицине [3–5]. Одним из наиболее хорошо изучен-
ных примеров является эндофуллерен с водой в ка-
честве “гостевой” молекулы H2O@C60. Визуализация
представлена на рис. 1.

Кристалл H2O@C60 является примером редкой
физической системы, в которой молекулы воды на-
ходятся в конденсированном состоянии в отсутствии
системы водородных связей между молекулами. Эн-
дофуллерен H2O@C60 удалось впервые синтезиро-
вать Куротоби и Мурато [6]. Синтез эндофуллерена с
крупной молекулой внутри стал возможен благодаря
методу “молекулярной хирургии”, который состоит
из серии химических реакций по открытию клетки
C60, в которую можно внедрить молекулу, с последу-
ющим закрытием клетки, в которой “гостевая” моле-
кула оказывается внутри. С момента своего синтеза
H2O@C60 выступал в качестве материала для иссле-

1)e-mail: potapov.do@phystech.edu

Рис. 1. (Цветной онлайн) Эндофуллерен H2O@C60.
Снимок вычислительной ячейки, для которой прове-
дены расчеты структуры и динамических свойств.

дования орто-пара конверсии воды методами ядерно-
го магнитного резонанса [7, 8], инфракрасной [8, 9] и
терагерцовой [10, 11] спектроскопии. Помимо этого,
в литературе обсуждается возможность реализации
в кристалле эндофуллерена ферроэлектрической фа-
зы [12, 13], и связанного с этим вопроса экранирова-
ния дипольного момента воды [14–17]. Дополнитель-
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ным вопросом является природа вращения молекулы
воды внутри фуллерена – является ли она свободной
или же ограничена локальными минимумами, созда-
ваемыми потенциалом С60 [10, 17]?

Первые вычислительные работы по моделиро-
ванию эндофуллеренов [18] использовали классиче-
скую молекулярную динамику с эмпирическим пар-
ным потенциалом для исследования трансляционно-
го и вращательного движения малых молекул внут-
ри фуллерена. Доступные современные вычисли-
тельные мощности дают возможность исследовать
взаимодействие гостевых молекул с клеткой фулле-
рена с использованием первопринципных методов.
Движение H2O внутри C60 было характеризовано
Бухером в [17] как свободное вращение: отмечено
быстрое затухание вращательной автокорреляцион-
ной функции молекулы воды внутри фуллерена при
T = 100K, что гораздо ниже температуры плавления
льда. Внутри фуллерена молекула воды проявляет
небольшое увеличение длины связи O-H и уменьше-
ние угла ∠HOH [20, 19]. В соответствии с растяже-
нием связи OH, колебательные частоты воды смеща-
ются в красную область в ограниченном объеме.

В методе теории функционала электронной плот-
ности (DFT), применяемом для расчета свойств ма-
териалов [21–23], несмотря на использование кван-
тового описания электронной подсистемы, ядра ато-
мов представляются материальными точками. Одна-
ко, пренебрежение ядерными квантовыми эффекта-
ми может быть существенным источником ошибки в
случае, если система содержит легкие ядра, особенно
при низких температурах.

За предыдущие два десятилетия активно разви-
вался метод молекулярной динамики на интегралах
по траекториям (PIMD) для учета квантовых эф-
фектов ядер [24]. Это семейство методов основано
на изоморфизме между приближенной (из-за конеч-
ного числа звеньев P ) квантовой статсуммой для N
частиц и классической статсуммой для N · P частиц
со следующим гамильтонианом [25]:

Hq =

P
∑

i=1

[ N
∑

j=1

[pi]2j
2mj

+

N
∑

j=1

1

2
mjω

2
P (r

i
j − ri+1

j )2 +
V i

P

]

,

где P – число звеньев (слоев разложения Троттера) в
квантовом полимере, pi и mj – фиктивный импульс
и масса частицы в методе зацикленного полимера с
термостатом (TRPMD), ωP =

√
P/β~, β = 1/kBT , а

V i = V (ri1, . . . , r
i
N ) – потенциал взаимодействия меж-

ду звеньями с одинаковым i. Таким образом, кван-
товое описание атома основывается на моделирова-
нии циклического полимера, состоящего из взаимо-

действующих образов. Взаимодействие V (ri1, . . . , r
i
N )

может рассчитываться при помощи теории функци-
онала электронной плотности или используя класси-
ческий потенциал. Использование TRPMD увеличи-
вает в P раз вычислительную сложность расчетов по
сравнению с классической МД или DFT.

TRPMD активно применяется для моделирова-
ния колебательных спектров и радиальных функ-
ций распределения для систем, содержащих моле-
кулы воды [26–28]. Однако, использование TRPMD
для точного моделирования колебательных спектров
должно быть сопряженно с реализацией продвину-
тых схем термостатирования для устранения нефи-
зичного смягчения колебательных пиков и резонан-
сов мод циклического полимера с колебаниями в мо-
лекуле [27, 29].

Вычислительные работы по исследованию дина-
мики молекулы воды внутри фуллерена вынуждены
были использовать в моделировании температуры
выше T > 50K из-за невозможности описания воз-
никающих при более низких температурах кванто-
вых эффектов, связанных с движением ядер [17, 30].
Для того чтобы описать влияние квантовых эффек-
тов на движение ядер при низких температурах в
данной работе было решено впервые применить ме-
тод молекулярно-динамического моделирования на
интегралах по траекториям для системы эндофул-
лерена H2O@C60.

2. Методы и подходы для описания эндо-

фуллерена. Нормальные моды колебаний для си-
стемы атомов могут быть получены в гармониче-
ском приближении как собственные значения гесси-
ана энергии для координат атомов r0, соответствую-
щих локальному минимуму энергии:

Hij =

[

∂2E

∂xi∂xj

]

x=r0

.

Были проведены расчеты оптимизации геомет-
рии эндофуллерена методом теории функционала
электронной плотности в пакете VASP [31] с исполь-
зованием обменно-корреляционного функционала
PBE [32] с поправкой Grimme-D3 [33] для учета
дисперсионных взаимодействий. Все расчеты вы-
полнялись в гамма-точке в базисе плоских волн
с энергией обрезки в 700 эВ. Оптимизированная
структура подавалась на вход пакета Phonopy [34]
для создания смещений атомов с целью построения
матрицы Гессе из энергий, посчитанных в DFT.

Анализ нормальных мод не учитывает ангармо-
низм и позволяет исследовать колебательные мо-
ды только возле одной из многих возможных кон-
фигураций, соответствующих локальному миниму-

Письма в ЖЭТФ том 119 вып. 11 – 12 2024



Влияние ядерных квантовых эффектов на колебательный спектр и структуру эндофуллерена H2O@C60 899

му энергии. Альтернативным подходом для анализа
спектра колебаний может выступать Фурье-образ ав-
токоррелятора скорости Cvv(t) = 〈v(0)v(t)〉 или ди-
польного момента. Однако, для снижения шумов в
автокорреляторе нужно рассчитать длинную траек-
торию [35], что оказывается существенной проблемой
при использовании метода DFT.

Машиннообученные потенциалы на основе сил и
энергий из расчетов DFT могут выступать в каче-
стве инструмента для увеличения производительно-
сти расчетов [36–38]. Для описания взаимодействий
в системе H2O@C60 был обучен потенциал MTP [39]
на основе конфигураций из короткой траектории
(20 пс), посчитанной в VASP с NVT-ансамблем при
T = 1000K для лучшей выборки. Впоследствии, обу-
чающая выборка потенциала также дополнялась за
счет активного обучения. В подходе активного обу-
чения из траекторий МД с предобученным потен-
циалом отбираются конфигурации, для которых на-
блюдается наибольшая неопределенность в предска-
зании потенциала [39]. Для данных конфигураций
проводится ab initio расчет энергий и сил, они добав-
ляются в обучающую выборку и проводится дообуче-
ние потенциала. Среднеквадратичная ошибка пред-
сказания энергии и сил потенциалом MTP составила
1.3 мэВ/атом и 0.076 эВ/Å соответственно. Мы опи-
сываем одиночный эндофуллерен, так как потенциа-
лы типа MTP не могут учитывать дальнодейству-
ющие невалентные взаимодействия, появляющиеся
в кристалле. По предварительным оценкам, сосед-
ние эндофуллерены в структуре кристалла не вносят
значимый вклад в рассчитываемые свойства.

После подготовки потенциала были проведены
расчеты классической МД с потенциалом MTP с
использованием NVT-термостата Нозе–Гувера при
температуре 5 К в пакете LAMMPS [40]. Расчеты
проводились для кубической ячейки со стороной
10 Å, содержащей один эндофуллерен, без периоди-
ческих граничных условий. Длина траектории соста-
вила 10 нс. Полученные спектры C̃vv(w) автокорре-
лятора скорости приведены на рис. 2.

Известно, что ядерные квантовые эффекты ока-
зывают существенное влияние на динамику в систе-
мах, содержащих молекулы воды, вплоть до комнат-
ных температур [24]. В связи с этим, в данной работе
также были проведены расчеты системы эндофулле-
рена с водой с применением метода молекулярной
динамики на интегралах по траекториям для учета
ядерных квантовых эффектов. Была выбрана реали-
зация TRPMD в рамках пакета i-PI [41] с исполь-
зованием интерфейса LAMMPS для расчета энер-
гий и сил межатомного взаимодействия с обученным

потенциалом взаимодействия MTP. Для ускорения
оценки распределения конформаций в фазовом про-
странстве использовалась продвинутая схема термо-
статирования PILE-G [28] с температурой 5 К. Каж-
дый атом был представлен 64 звеньями квантового
полимера. Получение квантово-динамических корре-
ляционных функций из траекторий в мнимом време-
ни подробно описано в [42]. Здесь же опишем кратко
проведенную процедуру.

TRPMD при усреднении по звеньям позволяет
получить Кубо-преобразованную автокорреляцион-
ную функцию скорости Kvv(t) в мнимом времени.
Применив преобразование Фурье к Kvv(t) → K̃vv(ω),
можно перейти к Фурье-образу квантовой автокор-
реляционной функции в реальном времени [25]:

C̃vv(ω) =
β~ω

1− exp{−β~ω}K̃vv(ω), β =
1

kT
.

3. Колебательный спектр молекулы воды.

Проведено сравнение колебательных спектров, по-
считанных из классической МД, анализа нормаль-
ных мод и с учетом ядерных квантовых эффектов
(TRPMD). Полученные вышеперечисленными мето-
дами спектры приведены на рис. 2 синим, зеленым и
красным цветами соответственно.

Спектр колебаний связей OH и угла ∠HOH (в цен-
тре и справа на рис. 2), рассчитанный из TRPMD,
обладает значительным уширением по сравнению с
классической МД. Для частот, соответствующих ко-
лебаниям длины связи молекулы воды, наблюдается
широкая линия в спектре, образующаяся в резуль-
тате наложения пиков антисимметричной и симмет-
ричной моды. Данное уширение также наблюдалось
в предыдущих работах по TRPMD для воды [27] и
связано с эффектами делокализации атомов водоро-
да при низких температурах. В классической МД
наблюдаются отдельно различимые пики для сим-
метричной и антисимметричной моды колебаний на
3702 и 3788 см−1 соответственно; для колебания уг-
ла ∠HOH на 1581 см−1. Пики смещены в область бо-
лее низких частот относительно спектра, полученно-
го из анализа нормальных мод, что может быть обу-
словлено температурными и ангармоническими эф-
фектами, которые позволяют наблюдать динамиче-
ские расчеты. В эксперименте [9] для эндофуллере-
на H2O@C60 при T = 5K были измерены частоты
чистых колебательных переходов, которые состави-
ли 1570 см−1 для угла ∠HOH и 3573 см−1 для свя-
зи OH. Таким образом используемая модель хорошо
воспроизводит колебания угла ∠HOH и недостаточ-
но точно предсказывает частоту растяжения связи
OH. Частоты колебаний свободной молекулы, посчи-
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Сравнение колебательного спектра для молекулы воды внутри C60, полученного из траек-
торий классической МД, TRPMD c машиннообученным потенциалом и анализа нормальных мод из DFT. Расчеты
МД и TRPMD выполнены при T = 5K. Слева: трансляционные колебания молекулы воды внутри замкнутого объема
фуллерена; посередине: колебания угла ∠HOH; справа: колебания OH связи

танные из анализа нормальных мод на силах из DFT,
равны 1598, 3722 и 3829 см−1. Наблюдаемый красный
сдвиг частот колебаний длины связи инкапсулиро-
ванной воды по сравнению со свободной молекулой
находится в согласии с экспериментом [9], а также
с предыдущими расчетами методом DFT и теорией
возмущения Меллера–Плессе (MP2) [30, 43].

Все три метода согласованно воспроизводят
трансляционные колебания молекулы воды внутри
замкнутого объема C60 (рис. 2 слева). Расчет клас-
сической МД, в отличие от TRPMD, разделяет два
пика, наблюдаемых в экспериментальном спектре
трансляционных переходов на 110 см−1 [11, 9], но со
сдвигом в область более высоких частот на 10 см−1.
Голубой сдвиг частот, соответствующих трансляци-
онной моде, по сравнению с экспериментом может
свидетельствовать о том, что DFT переоценивает
жесткость потенциала взаимодействия молекулы
воды с C60.

4. Вращение молекулы воды. Для эндофул-
лерена H2O@C60 в литературе обсуждается вопрос,
является ли вращение воды свободным или же суще-
ственно ограничено клеткой фуллерена [10, 17]. Для
того чтобы детальнее исследовать влияние ограни-
ченного объема фуллерена на вращательное движе-
ние молекулы воды, мы приводим проекции дина-
мики диполя молекулы воды на плоскость XY на
рис. 3 слева при 5 К, и автокорреляционные функ-
ции дипольного момента молекулы воды, получен-
ные из расчетов МД и TRPMD при 5 и 100 К на

рис. 3 справа. Дипольный момент p молекулы оце-
нивался как полусумма векторов, проведенных от
атома кислорода до каждого из атомов водорода
p = (OH1 +OH2)/2.

В случае классической МД (отражена синим на
рис. 3 слева), проекция дипольного момента на плос-
кость XY изменяется более плавно и скоррелирова-
но, в сравнении с динамикой при учете квантовых
эффектов ядер (отражена красным). В TRPMD за 1
пс траектория движения проекции диполя более ха-
отична и проходит большее количество значений.

Из предположения, что автокоррелятор на на-
чальном этапе затухает по экспоненциальному зако-
ну 〈p(0)·p(t)〉 = e−t/τr [44], можно оценить характер-
ное время вращательной релаксации τr. Были прове-
дены дополнительные расчеты при 100 K в классиче-
ской МД и TRPMD для того, чтобы оценить темпе-
ратурную зависимость времени вращательной релак-
сации. Полученные из траектории классической МД
времена вращательной релаксации равняются 27 пс и
52 фс для 5 и 100 K соответственно. Таким образом,
движение воды внутри C60 зависит от температуры и
переходит от свободного вращения к ограниченному
при уменьшении температуры от 100 к 5 K.

Для оценки вклада квантовых ядерных эффек-
тов во вращательное движение молекулы воды, ана-
логичные автокорреляторы были получены из тра-
екторий TRPMD. Они подтверждают сильную тем-
пературную зависимость вращения молекулы воды,
однако вращение в TRPMD обладает значительно
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Слева: Проекция динамики диполя в течение 1 пс при 5К на плоскость XY для молекулы
воды из классической МД (синий) и с учетом ядерных квантовых эффектов (TRPMD) (красный). По центру и справа:
Временная зависимость автокорреляционной функции дипольного момента воды для траекторий из классической МД
и из TRPMD при 5 и 100 К

меньшим временем релаксации (τr = 1 пс при 5 К) по
сравнению с результатами классической МД. В ра-
боте [10] методом терагерцовой спектроскопии было
измерено время вращательной релаксации, которое
составило 3.8 пс при 6 К и 2 пс при 90 К. Результаты
TRPMD по времени вращательной релаксации при
5 К совпадают по порядку с экспериментом.

5. Влияние ограниченного объема на струк-

туру молекулы. Длина связи OH содержит важ-
ную структурную информацию об устройстве моле-
кулы на квантовом уровне. Было проведено сравне-
ние распределения вероятности длины OH связи для
молекулы воды внутри C60, посчитанной из TRPMD
и классической МД с машиннообученным потенциа-
лом на рис. 4. Для траектории из TRPMD наблюда-
ется более широкое распределение по длине связи по
сравнению с классической МД, связанное с эффек-
тами делокализации. На рисунке 4 также приведе-
но распределение по длинам связи в жидкой воде из
расчетов TRPMD [45]. Средняя длина связи умень-
шается для воды внутри C60 из-за наличия ограни-
ченного объема. В работе [45] также пронаблюдали
похожий эффект для воды внутри углеродной нано-
трубки.

6. Заключение. В настоящей работе были иссле-
дованы структурные и динамические свойства мо-
лекулы воды в эндофуллерене H2O@C60. Для уско-
рения расчетов подготовлен потенциал типа MTP,
обученный на квантово- механических траекториях.

Рис. 4. (Цветной онлайн) Распределения длины OH
связи для молекулы воды внутри C60, полученные из
траекторий классической МД и с учетом ядерных кван-
товых эффектов(TRPMD). Зеленой линией приведено
распределение длины связи, полученное из расчетов
TRPMD для молекулы воды в жидкости из [45]

Рассмотрено влияние ядерных квантовых эффектов
на колебательный спектр, время вращательной ре-
лаксации и структуру молекулы воды.

1. Учет ядерных квантовых эффектов в TRPMD
приводит к уширению колебательных пиков, свя-
занных с углом ∠HOH (1581 см−1) и связи OH
(3788 см−1) в спектре молекулы воды, заключенной
в C60. Для колебания связи OH вместо двух отдель-
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ных пиков, наблюдаемых в классическом случае, в
TRPMD образуется широкая линия в спектре, обра-
зованная в результате наложения пиков антисиммет-
ричной и симметричной моды колебания.

2. Автокорреляционная функция дипольного мо-
мента молекулы воды при 5 К имеет характерное вре-
мя затухания 1 пс для модели с ядерными кванто-
выми эффектами, что согласуется по порядку экспе-
риментальным оценкам [10]. Расчеты в классической
постановке дают существенно большее время затуха-
ния 27 пс, соответствующее меньшей вращательной
мобильности молекулы H2O.

3. Ограниченный объем фуллерена уменьшает
длину связи OH на 2 % по сравнению с длиной связи
в жидкости. Ядерные квантовые эффекты выража-
ются в делокализации атома водорода, увеличивают
дисперсию распределения длины связи OH.
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Квантовый вес – это новая концепция для описания щелевых электронных состояний материи. Эта
величина получается при интегрировании квантовой метрики (вещественной части квантового метри-
ческого тензора ) по аналогии с тем, как фаза Берри получается при интегрировании кривизны Берри
(мнимой части квантового метрического тензора). Квантовый вес определяет ряд кинетических вели-
чин таких, как нелинейный аномальный эффект Холла, оптическая проводимость, фотовольтаический
эффект и т.д. В этой работе мы показали, что немагнитный беспорядок в топологических изоляторах
может индуцировать сингулярность квантовой метрики и квантового веса.

DOI: 10.31857/S1234567824120061, EDN: QGGRZJ

Исследование топологических особенностей мате-
рии остается актуальным направлением физики кон-
денсированного состояния [1–10]. В последнее время
помимо топологических свойств активно изучаются
геометрические свойства, гильбертова пространства
зонных электронов и их связь с топологией [11]. Хо-
тя основные квантово-метрические особенности кон-
денсированных сред были изучены еще достаточно
давно (см., например, [12, 13]), активные исследова-
ния начались только сейчас, когда появились пря-
мые экспериментальные наблюдения. Одной из но-
вых концепций, предложенных для описания щеле-
вых состояний, является квантовый вес [14, 15]. Эта
величина является фундаментальным свойством ще-
левых фаз и определяется квантовыми флуктуаци-
ями центра масс электрона. Квантовый вес связан
с так называемой квантовой метрикой и позволя-
ет интерпретировать нелинейный аномальный эф-
фект Холла [16], наблюдавшийся недавно в систе-
мах, в которых кривизна Берри тождественно равна
нулю. В настоящей работе мы показали, что немаг-
нитный беспорядок может индуцировать сингуляр-
ность квантовой метрики, а следовательно, и вели-
чины квантового веса.

Геометрические и топологические свойства зоны
Бриллюэна в общем случае могут быть получены
рассматривая отображение вариации параметров га-
мильтониана внутри многообразия данного кванто-
вого состояния (зоны) на гильбертово пространство

1)e-mail: zaur0102@gmail.com

системы. Пусть |un,p〉 соответствует n-й зоне в зоне
Бриллюэна в точке p. Введем метрику стандарт-
ным образом, рассматривая квадрат расстояния в
гильбертовом пространстве между точками |un,p〉 и
|un,p+dp〉:

‖|un,p+dp〉 − |un,p〉‖2 = Tijdpidpj , (1)

где

Tij =
〈

∂pi
un,p|∂pj

un,p
〉

−

−〈∂pi
un,p|un,p〉

〈

un,p|∂pj
un,p

〉

= gij −
i

2
Ωij , (2)

где Tij – это калибровочно инвариантный кванто-
вый метрический тензор, Ωij = −2ImTij есть кри-
визна Берри, а gij = ReTij есть квантовая метрика.
Эта величина может оставаться нетривиальной даже
при нулевой кривизне Берри. Например, в работе [16]
был исследован эффект Холла в PT -симметричной
многослойной системе. PT -симметричность приво-
дит к тому, что кривизна Берри такой системы тож-
дественно равна нулю. Тем не менее в такой системе
наблюдался нелинейный аномальный квантовый эф-
фект Холла, происхождение которого связано с на-
личием нетривиальной квантовой метрики. Этот эф-
фект наблюдался также в работах [17, 18] в симмет-
ричных относительно обращения времени системах.

Квантовым весом D-мерной системы называется
следующая величина

Kij = 2π

∫

dDk

(2π)D
gij , (3)
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наподобие тому, как фаза Берри и число Черна опре-
деляются интегрированием кривизны Берри. Эта ве-
личина введена в недавней работе [14]. Она связа-
на с моментом минус первого порядка оптической
проводимости. На микроскопическом уровне кван-
товый вес определяется квантовыми флуктуациями
центра масс электрона [15]. Действительно, напри-
мер, в одномерном случае имеем gxx = 〈∂px

u|∂px
u〉−

〈∂px
u|u〉 〈u|∂px

u〉. Тогда Kxx =
∫

dkgxx ∼
〈

x2
〉

−

〈x〉2 =
〈

∆x2
〉

. Необходимо отметить, что число Чер-
на может обращаться в нуль, а также быть поло-
жительным и отрицательным. Кривизна Берри, как
уже отмечалось выше, обращается в нуль, если си-
стема обладает симметрией относительно обращения
времени и инверсии. В отличие от этого, кванто-
вая метрика и квантовый вес всегда неотрицательны.
Предельный случай, когда квантовый вес равен ну-
лю, соответствует абсолютно тривиальной системе –
топологические числа в таком случае в принципе не
могут быть отличны от нуля. Зонные диэлектрики
характеризуются малыми значениями квантового ве-
са, в то время как для топологических изоляторов
эта величина большая [14]. Наконец, квантовый вес
определяет фундаментальное ограничение величины
топологической щели (массы) [14].

Вычислим квантовую метрику и квантовый вес
для полупроводниковой системы при наличии немаг-
нитного беспорядка. Следуя работам [2, 19, 20], мы
используем для топологического изолятора с беспо-
рядком следующий 4- зонный гамильтониан для ку-
бической решетки (для простоты постоянная решет-
ки положена равной единице)

HTI=
∑

k

Ψ†
k

[

D
∑

µ=0

dµ(k)Γµ+d4(k)I

]

Ψk+
∑

j

UjΨ
†
jΨj,

(4)
где Ψj – 4-компонентный вектор состояния в j-м узле
кристаллической решетки, d0 (k) = χ − 2t

∑

i cos ki,
di (k) = −2λ sinki, d4 (k) = 2γ

∑

i (1− cos ki), Γµ –
матрицы Дирака, Uj – случайный потенциал в j-м
узле решетки, вызванный беспорядком. Мы исполь-
зуем простейшую модель Андерсона, в рамках кото-
рой значения энергии в узлах распределены равно-
мерно с плотностью 1/U0 в интервале [−U0/2, U0/2].

При U0 = 0 получаем гамильтониан чистой си-
стемы H0

TI =
∑

k Ψ
†
kH

0
kΨk. Этот гамильтониан со-

держит член m = χ − 6t, называемый топологиче-
ской массой. Можно показать, что при m > 0 си-
стема представляет собой обычный зонный изоля-
тор с величиной щели, равной m. Если m < 0, то
спектр становится инвертированным и система, по-
мимо объемных состояний с щелями, содержит еще и

бесщелевые краевые состояния, обладающие тополо-
гической защитой. Эта фаза называется топологиче-
ским изолятором. Обратим внимание, что при U0 = 0

гамильтониан инвариантен относительно обращения
времени, поскольку T Γ0T −1 = Γ0, T ΓiT −1 = −Γi,
di (−k) = −di (k), где T – оператор обращения вре-
мени. Эта инвариантность является основой тополо-
гической защиты киральных краевых состояний.

Рис. 1. Диаграммный ряд для собственно-
энергетической части (5) в однопримесной крестовой
технике в приближении Т-матрицы рассеяния

Топологическая масса m = χ − 6t получилась в
нулевом порядке разложения функции d0 (k) в ряд
Тейлора вблизи k = 0. Во втором порядке возни-
кает квадратичная добавка tk2, играющая важную
роль для топологической классификации. При нали-
чии беспорядка (в нашей модели это означает, что
U0 6= 0) этот член оказывается еще более существен-
ным. Действительно, беспорядок приводит к про-
странственной локализации состояний, когда волно-
вые функции с данным испульсом “живут” в ко-
нечной области размером порядка длины свободно-
го пробега и экспоненциально спадают вне ее: ψ ∼

exp−r/r0. Наличие квадратичного члена приводит
к поправке −t∇2ψ = −tr−2

0 ψ к топологической мас-
се. Эта отрицательная поправка может превзойти
величину m > 0, что приведет к смене знака, т.е.
инверсии спектра. Этот эффект играет ключевую
роль в установлении так называемой фазы андерсо-
новского топологического изолятора [20–22]. Связан-
ная с беспорядком сингулярность квантовой метри-
ки, изучаемая в нашей работе, также основана на
этом эффекте.

При U0 6= 0 спектр системы перенормируется. В
рамках метода одноузельных диаграмм [23–25] (од-
нокрестовая техника) собственную энергетическую
часть можно изобразить, как показано на рис. 1. Ис-
пользование такого диаграммного ряда означает вы-
ход за рамки борновского приближения. Это устра-
няет некоторые полюса в выражениях и дает более
точные результаты. Приближение Борна можно при-
менить, если выполняется условие k3F

∫

u (r) d3r ≪

ǫF (см., например, [26]). Если предположить, что
примесный потенциал равен u0 в области ∆3r и бли-
зок к нулю в остальном пространстве, то этот кри-
терий можно переписать как ∆3r ≪ ǫF /u0k

3
F ≃
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1/
(

u0 (2m)3/2 ǫ
1/2
F

)

. Таким образом, критерий вы-

полняется при короткодействующем потенциале и
малых значениях энергии Ферми и топологической
массы. Это важно, поскольку переход от топологи-
чески тривиальной фазы с m > 0 к топологически
нетривиальной фазе с m < 0 осуществляется через
значение m = 0. Также следует отметить, что мы не
учитываем диаграммы с пересечениями от несколь-
ких примесей. Малость таких диаграмм оценивается
как ~/ǫF τ ≫ 1 [26]. Это условие можно интерпрети-
ровать следующим образом: чем меньше время ре-
лаксации τ , тем больший диффузионный объем охва-
тывает частица и тем меньше вероятность возвраще-
ния частицы в исходную точку. Будем считать, что
оба упомянутых критерия (применимость борновско-
го приближения и пренебрежение пересекающимися
диаграммами) в нашей системе выполняются. Таким
образом, диаграммный ряд на рис. 1 можно суммиро-
вать в приближении короткодействующего примес-
ного центра, когда преобразование Фурье потенциа-
ла примеси можно рассматривать как константу. В
этом случае

Σ̂ (ǫF ) = U

(

1− U
∑

BZ

Ĝ (ǫF ,k)

)−1

, (5)

где Ĝk (ǫF ) =
(

ǫF + iδ −H0
k − Σ

)−1
. Усреднение по

беспорядку дает

Σ̂ = −

(

F̂−1
)2

U0
ln

1− U0

2 F̂

1 + U0

2 F̂
− F̂−1, (6)

где введены следующие обозначения: F̂ =
∑

BZ Ĝk

и F̂−1F̂ = I. Матричная структура гамильтони-
ана приводит к аналогичной структуре собствен-
ной энергетической части. Следовательно, послед-
ние можно разложить на основе матриц Дирака
Σ =

∑

µ ΓµΣµ + IΣ4, где Σµ = 1/4tr (ΓµΣ), Σ4 =

1/4trΣ. Рассмотрим случай немагнитных примесей.
Это означает, что полный гамильтониан (4) так-
же должен быть T -инвариантным. Таким образом,
T ΣT −1 = Σ или T ΣiT −1 = −Σx. Однако величи-
ны Σµ являются функциями только энергии и не
зависят от импульса. Поэтому T (di (k) + Σi) T −1 =

−di (k) + Σi должно быть правдой. Если учесть, что
T ΓiT −1 = −Γi, то в итоге получим Σi ≡ 0. Таким
образом, немагнитные примеси приводят к перенор-
мировке топологической массы и энергии Ферми за
счет величин Σ0 и Σ4 соответственно. Нас интересу-
ет перенормировка массы: m → m = m + Re [Σ0].
Разложение функции (6) по U0F до второго по-

рядка дает самосогласованное борновское прибли-
жение Σ =

(

U2
0 /12

)

F , использованное в работах
[20–22]. Далее, для получения аналитических выра-
жений упростим задачу и положим Ĝk → Ĝ0

k, где

Ĝ0
k =

(

ǫF + iδ −H0
k

)−1
. Тогда, используя те же со-

ображения, что и в работах [20–22] для вычисле-
ния

∑

BZ Ĝ
0
k, получаем (энергия Ферми локализова-

на внутри щели, поэтому мнимая часть F , представ-
ляющая собой плотность объемных состояний чи-
стой системы, равна нулю при нулевой температуре):

Re [F ] = F0Γ0 + F1, (7)

F 3D
0 ≃ − 1

2π

t

t2 − γ2
, F 3D

1 = −F 3D
0 (t⇋ γ) , (8)

F 2D
0 ≃ − 1

4π

t

t2 − γ2
ln

∣

∣

∣

∣

t2 − γ2

ǫ2F −m2

∣

∣

∣

∣

, (9)

F 2D
1 = F 2D

0 (t⇋ γ) . (10)

Задачу нахождения величин Σµ можно упро-
стить, если сначала установить их вид в выраже-
нии (5), а затем провести усреднение по примесям.
В результате мы получаем

Σ0 = − F0

F 2
0 − F 2

1

+ (11)

+
1

U0

F0F1

(F 2
0 − F 2

1 )
2 ln

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

(

U0(F 2
0 −F 2

1 )
2 + F1

)2

− F 2
0

(

U0(F 2
0
−F 2

1 )
2 − F1

)2

− F 2
0

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

+

+
1

2U0

F 2
0 + F 2

1

(F 2
0 − F 2

1 )
2 ln

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

(

U0(F 2
0 −F 2

1 )
2 + F0

)2

− F 2
1

(

U0(F 2
0
−F 2

1 )
2 − F0

)2

− F 2
1

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

.

Чтобы получить формулу (11), мы положили Ĝk →

Ĝ0
k в (5) и использовали выражение (7). После это-

го мы умножили матрицу (5) на Γ0 и вычисли-
ли след. Полученное выражение проинтегрировано в
интервале [−U0/2, U0/2] с весом 1/U0. Те же выраже-
ния можно получить, если найти tr (ΓµΣ) из форму-
лы (6). Обратите внимание, что в отличие от борнов-
ского приближения, используемого в работах [20–22],
выражение (11) для собственной энергетической ча-
сти не содержит особенности в точке t = γ. Это свя-
зано с тем, что мы суммировали всю серию диаграмм
(см. рис. 1).

Основной результат данной работы основан на за-
висимости m (U0). В трехмерном зонном изоляторе
(m > 0) переход в топологическую фазу происходит
через закрытие щели (U2

0 > 24πm
(

t2 − γ2
)

/t). Обо-
значим в общем случае через Uc значение U0, при ко-
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тором топологическая масса обращается в нуль, т.е.
m (Uc) = 0.

Итак, для перенормированной энергии вблизи
k = 0 мы имеем (мы опускаем для простоты квад-
ратичный член в m, так как он уже учтен при пере-
нормировке)

Ek± ≈ ±
√

m2 (U0) + v2k2, (12)

и, соответственно, гамильтониан можно записать как

H(k) = Ek+

D
∑

µ=0

nµ
k
Γµ (13)

где nµ
k есть единичный вектор вдоль оси µ.

Рис. 2. (Цветной онлайн) Асимптотическая зависи-
мость квантового веса от величины U0 вблизи крити-
ческого значения. Параметры гамильтонианов для 2D
и 3D случаев взяты из [20–22]

Далее, будем следовать логике работы [14] (см.
формулы (29), (30) этой работы). Ясно, что при
U0 → Uc квантовая метрика расходится как 1/k2

вблизи k = 0. На рисунке 2 показана асимпто-
тическая зависимость квантового веса от величи-
ны U0 вблизи критического значения. Видно, что
в двумерном случае квантовый вес расходится при
U0 → Uc. Зависимость квантового веса от U0 вбли-
зи критического значения можно оценить как: K ∼
ln |∂m/∂U0|+ ln |U0 − Uc|.

Очевидно, что эти выводы могут быть обобще-
ны на все величины, которые определяются кван-
товым весом. Одной из таких величин является
обобщенный оптический вес [14]. Таким образом,
немагнитный беспорядок в двумерной системе вбли-
зи критического значения индуцирует сильное оп-
тическое поглощение низкоэнергетических фотонов.
Этот эффект можно использовать для эксперимен-
тальной идентификации перехода в фазу андерсо-
новского топологического излятора.

Наконец отметим, что интересно рассмотреть
квантовую метрику для неэрмитовых систем (см.,
например, [27, 28]), в том числе слоистых (см. [29,
30]). Для слоистых систем в связи с квантово-
метрическими эффектами особенно следует отме-
тить работу [31], в которой рассмотрен размерный
кроссовер в слоистой топологической системе. Свя-
занные с перекрытием блоховских зон неэрмито-
вы эффекты могут привести к усилению эффектов
квантовой метрики. Эти эффекты проявляются в ки-
нетической теории в виде нелинейного холловского
отклика.

Финансирование работы. Часть работы, свя-
занная с расчетом квантового веса и приложени-
ем к неэрмитовым системам финансировалась за
счет средств Российского научного фонда (проект
22-72-00110), а часть, связанная с расчетом гамиль-
тониана с беспорядком финансировалась за счет
бюджета института (Госзадание ФСМГ-2023-0011).

Конфликт интересов. Автор данной работы
заявляет, что у него нет конфликта интересов.

1. M. Z. Hasan and C. L. Kane, Rev. Mod. Phys. 82, 3045
(2010).

2. X. L. Qi, T. Hughes, and S.-C. Zhang, Phys. Rev. B 78,
195424 (2008).

3. T. T. Heikkila, N.B. Kopnin, and G. E. Volovik, JETP
Lett. 94, 233 (2011).

4. N. P. Armitage, E. J. Mele, and A. Vishwanath, Rev.
Mod. Phys. 90, 015001 (2018).

5. J. Nissinen and G. E. Volovik, JETP Lett. 110, 789
(2019).

6. A. Anirban, Nat. Rev. Phys. 5, 267 (2023).

7. Y. Tokura, Nat. Rev. Phys. 5, 439 (2023).

8. H.C. Wu, H. S. Xu, L.C. Xie, and L. Jin, Phys. Rev.
Lett. 132, 083801 (2024).

9. H.C. Wu, L. Jin, and Z. Song, Phys. Rev. B 103, 235110
(2021).

10. H. Park, J. Cai, E. Anderson, Y. Zhang, J. Zhu, X. Liu,
C. Wang, W. Holtzmann, C. Hu, Z. Liu, T. Taniguchi,
K. Watanabe, J.-H. Chu, T. Cao, L. Fu, W. Yao,
C.-Z. Chang, D. Cobden, D. Xiao, and X. Xu, Nature
622, 74 (2023).
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В LaB6 обнаружена сверхпроводимость II рода с Tc ∼ 6K, найдены значения критических полей,
выполнены оценки длины когерентности ξ(0) ∼ 240 Å, параметра Гинзбурга–Ландау κGL ∼ 2 и кон-
станты электрон-фононного взаимодействия λe−ph ≈ 0.75. Прецизионные исследования рентгеновской
дифракции при T = 30К обнаружили трехмерные структуры зарядовых страйпов в LaB6. Обсуждается
сценарий сверхпроводимости, локализованной в окрестности филаментарных каналов с флуктуирую-
щей электронной плотностью в матрице гексаборида лантана.

DOI: 10.31857/S1234567824120073, EDN: RMYYCI

1. Введение. Гексаборид лантана (LaB6) изве-
стен, как один из наиболее эффективных матери-
алов для термоэмиссионных катодов, широко при-
меняемых в электронной микроскопии, при анали-
зе поверхностей, метрологии и др. Кроме того, LaB6

считается немагнитным реперным соединением для
фундаментальных исследований сильно коррелиро-
ванных электронных систем RB6, среди которых
топологический кондо-изолятор SmB6 [1], кондо-
решетка CeB6 [2], антиферромагнетик GdB6 в кван-
товом диффузионном режиме зарядового транспор-
та [3] и др. Одним из наиболее спорных вопросов,
связанных с LaB6, является наблюдение в нем сверх-
проводимости (СП). Впервые неполная СП в LaB6

с Tc ∼ 5.7K была обнаружена в 1968 г. Маттиасом
с соавторами [4], однако в дальнейшем величина Tc
была скорректирована до 0.45 К [5], в [6] уменьше-
на до 0.122 К, тогда как в работах [7, 8] при рези-
стивных измерениях СП не наблюдалась вплоть до
0.005 К (см. также обзор [9]).

В последние годы возобновление интереса к ис-

1)См. дополнительный материал к данной статье на сайте
нашего журнала www.jetpletters.ac.ru

2)e-mail: nes@lt.gpi.ru

следованиям СП в гексаборидах YB6 и LaB6 связано
с открытием в полигидридах LaHn и YHn (n = 6÷10)

под давлением более 120 ГПа высокотемпературной
сверхпроводимости (ВТСП) с Tc > 200K, (см., на-
пример, [10–12]). Похожая каркасно-кластерная кри-
сталлическая структура полигидридов RHn и гек-
саборидов RB6 позволяет предположить развитие в
ВТСП LaHn и YHn кооперативной ян-теллеровской
структурной неустойчивости кластеров Нn, приводя-
щей к электронному фазовому расслоению с возник-
новением динамических зарядовых страйпов и суб-
структурной волны зарядовой плотности (с-ВЗП),
аналогично наблюдавшимся в RB6 [2, 3, 13]. В этой
связи, можно ожидать целого ряда специфических
особенностей реализации электрон-фононного меха-
низма сверхпроводимости, общих для “нетрадицион-
ных” ВТСП соединений RHn и “традиционных” СП
семейства RB6. Представленное ниже исследование
показывает, что вероятным сценарием локализован-
ной сверхпроводимости в LaB6 является формирова-
ние квазиодномерных цепочек электронных состоя-
ний, возникающих в окрестности динамических за-
рядовых страйпов, причем спаривание происходит
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на поперечных страйпам квазилокальных колебани-
ях ионов La.

2. Методика эксперимента. Для выяснения
природы сверхпроводимости, обнаруженной в LaB6

в [4–6], в настоящей работе в интервале темпера-
тур 2–400 К проведены измерения удельного сопро-
тивления, намагниченности и теплопроводности 10-
и высококачественных монокристаллических образ-
цов LaB6 (масса 0.03÷ 1.7 г., длина 5–15 мм, см. так-
же дополнительные материалы) различного изото-
пического состава по бору, а также выполнены пре-
цизионные исследования низкотемпературной тепло-
емкости (интервал 2–7 К) и рентгеновской дифрак-
ции (англ. XRD) при температурах 30 и 85 К на мо-
нокристаллах гексаборида лантана. Для измерений
тепловых и транспортных характеристик использо-
валась коммерческая установка PPMS9 (Quantum
Design) Центра коллективного пользования (ЦКП)
ФИАН, магнитные измерения проводились на уста-
новках MPMS в ИОФРАН и ИЭФ САН, прецизи-
онные XRD эксперименты были выполнены в ЦКП
ИК РАН на дифрактометре XtaLAB Synergy-DW
с детектором фотонов HyPix-Arc 150 с использо-
ванием AgKα-излучения (λ = 0.56087 Å), MoKα-
излучения (λ = 0.71073 Å) и криосистемы Cobra Plus
(Oxford Cryosystems) с открытым потоком газооб-
разных азота и гелия. Основные данные об экспери-
менте и результатах уточнения структурной модели
в группе симметрии Pm3̄m при температурах 30 и
85 K представлены в табл. S1 и S2 в дополнительных
материалах.

3. Экспериментальные результаты.

3.1. Намагниченность. На рисунуке 1a, b и 2 для
примера представлены результаты магнитных изме-
рений температурных и полевых зависимостей, соот-
ветственно, полученные во внешнем магнитном по-
ле, направленном вдоль различных осей в кристал-
лах LaB6. На температурных кривых магнитной вос-
приимчивости χ(T,H0) в полях 0.1–5 кЭ надежно ре-
гистрируется сверхпроводящий переход с Tc ∼ 6К
(рис. 1a, b), который подавляется внешним магнит-
ным полем. Полевые зависимости намагниченности
(рис. 2) типичны для сверхпроводимости II рода с ли-
нейным диамагнитным откликом в мейсснеровской
фазе (H < Hc1(Tc) < 500Э), смешанным состоянием
и значительным гистерезисом ввода-вывода поля на
кривых M(T0, H) в интервале Hc1 < H < Hc2. На
рисунке 1с представлены полученные из магнитных
данных кривые нижнего Hc1(Tc) и верхнего Hc2(Tc)

критических полей, позволяющие в рамках теории
Абрикосова сверхпроводимости II рода, пользуясь
формулами

Рис. 1. (Цветной онлайн) (a), (b) – Температурные
зависимости магнитной восприимчивости χ(T ) =

M/H(T,H0) для направлений внешнего поля H‖[100] и
H‖[110]. (с) – Магнитная фазовая диаграмма сверхпро-
водящего состояния LaB6. Hc1, Hc2 – нижнее и верхнее
критические поля

ξ(0) = (Φ0/2πHc2(0))
1/2, (1)

Hc1(0) = Hc2(0)/2κ
2
GL(ln κGL + a), (2)

и соотношением [14]

Hc2(0) = −0.69Tc(dH)c2/dT )|T=Tc
, (3)

оценить длину когерентности ξ(0) ∼ 240± 20 Å и па-
раметр Гинзбурга–Ландау κGL ∼ 2 (где Φ0 – квант
потока и a ∼ 0.85 постоянная, зависящая от концен-
трации примесей, см. [15]). Отметим, что “медлен-
ные” квантовые осцилляции намагниченности (эф-
фект де-Гааза–ван-Альфена), которые для всех ис-
следованных нами кристаллов LaB6 наблюдаются в
интервале H > 3 кЭ (см. рис. 2) и, согласно [16], от-
вечают малой поверхности Ферми с EF1 ∼ 13.8мэВ,
значительно снижают точность определения значе-
ний Hc2(Tc) при низких температурах. Кроме того,
амплитуда диамагнитного СП отклика зависит от
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Полевые зависимости намагниченности M(H,T0) в сверхпроводящем состоянии для различ-
ных направлений внешнего магнитного поля. Стрелками показано направление изменения H и обозначены нижнее
Hc1 и верхнее Hc2 критические поля

направления поля и принимает максимальные зна-
чения для H‖[100] (рис. 2). Подчеркнем также, что
объем сверхпроводящей фазы, оцениваемый по на-
клону кривых M(H,T0 = 1.9К) в мейсснеровской
фазе, оказывается очень малым, изменяясь в преде-
лах 0.03–0.1 % в зависимости от монокристалла LaB6

и направления внешнего магнитного поля.

3.2. Сопротивление и теплоемкость. На рисун-
ке 3 показаны результаты измерений теплоемкости
(C) и удельного сопротивления (ρ). На кривых ρ(T ),
полученных для различных направлений тока че-
рез образец I = 1−10мА в кристаллах LaB6 с от-
ношением ρ(300К)/ρ(10К) > 100, сверхпроводящий
переход не наблюдается (рис. 3). В то же время,
сопоставление температурных зависимостей тепло-
емкости C/T = f(T,H0) без поля и в поле H0 =

5 кЭ ∼ Hc2(0) (рис. 1с) позволяет зарегистрировать
небольшой вклад, связанный с разрушением полем
сверхпроводящего состояния в интервале темпера-
тур 3.5–6 К (см. вставку на рис. 3).

3.3. Теплопроводность. Полученные в работе
кривые теплопроводности κ(T,H0) характеризуют-
ся немонотонным поведением с низкотемпературным
максимумом вблизи Ts ∼ 15K, который в значи-
тельной мере подавляется магнитным полем до 40 кЭ
(см., например, рис. 4a, b). Отметим, что аналогич-
ное поведение теплопроводности LaB6 с подавлени-
ем в поле максимума вблизи 15 К интерпретирова-
лось в [17] в предположении о сильном электрон-
фононном рассеянии на низкочастотных фононных
модах в двухуровневых системах, связанных с беспо-
рядком в расположении ионов La в полостях борного
каркаса. Далее, при H = 0 вблизи Tc ∼ 6K наблю-

Рис. 3. (Цветной онлайн) Температурные зависимости
теплоемкости C(T,H0) при H0 = 0 и 5 кЭ и удельного
сопротивления ρ(T ) для различных направлений тока
через образец

дается резкий пик κ(T,H = 0), который полностью
подавляется магнитным полем (рис. 4a, b). Указан-
ная особенность κ(T ) при 6 К регистрируется во всех
исследованных нами образцах LaB6, и, по-видимому,
может быть связана с сильными изменениями в рас-
сеянии потока тепла в объеме кристаллов, сопровож-
дающими переход в СП состояние.

На рисунке 4с показаны зависимости приведен-
ного числа Лоренца L/L0 = κρ/T (закон Видемана–
Франца, L0 = 24.5 нВт ·Ом ·К−2 – значение Зоммер-
фельда для газа свободных электронов). Как видно
из рис. 4с, выше 200 К значения L/L0(T ) становятся
больше 1, что свидетельствует о появлении в этом
интервале температур, наряду с электронной (κe),
также заметной фононной (κph) компоненты в теп-

9 Письма в ЖЭТФ том 119 вып. 11 – 12 2024



912 А. Н. Азаревич, А. В. Богач, О. Н. Хрыкина и др.

Рис. 4. (Цветной онлайн) Температурные зависимости теплопроводности κ(T,H0) при H0 = 0, 40 и 90 кЭ для направле-
ний градиента температуры и внешнего магнитного поля: (a) – ∆T‖H‖[100] и (b) – ∆T‖H‖[110], и (c) – числа Лоренца
L/L0(T,H0). На панели (d) в увеличенном масштабе показаны кривые L/L0(T,H0) в окрестности сверхпроводящего
перехода

лопроводности. Ниже 200 К доминирующим вкладом
становится κe, причем наблюдающееся при пониже-
нии температуры в интервале T < 100K падение
L/L0 приблизительно в два раза с минимумом вбли-
зи 30 К может быть обусловлено значительной пе-
рестройкой электронной структуры. Как видно из
рис. 4, в магнитном поле H = 40 кЭ особенность при
Tc на кривых L/L0(T ) полностью подавляется, тогда
как минимум вблизи T = 30К уширяется и смещает-
ся в область низких температур. Ниже 10 К близкое
к единице значение L/L0 свидетельствует о домини-
ровании электронного зоммерфельдовского вклада в
теплопроводность.

3.4. Распределение электронной плотности. Для
выяснения характера изменений кристаллической и
электронной структуры в интервале T < 100K в ра-
боте выполнены измерения рентгеновской дифрак-
ции при двух температурах, T0 = 85К, значительно
выше пика на кривых κ(T,H0) и T0 = 30К вблизи
минимума на зависимости L/L0(T ) (см. вертикаль-
ный пунктир на рис. 4a, b). Структура монокристал-
ла уточнена в группе симметрии Pm3̄m (рис. 5а). Ос-
новные данные об экспериментах и результатах уточ-
нения структурной модели представлены в табл. S1 и
S2 дополнительных материалов. Независимая оценка

распределения электронной плотности (ЭП) в кри-
сталле получена без учета симметрийных ограниче-
ний методом максимальной энтропии (англ. MEM).
MEM карты ЭП в сечениях плоскостями {100} и
{110} представлены на рис. 5d, f (см. также допол-
нительные материалы).

Сопоставление структурных характеристик
и МЕМ карт ЭП позволяет сделать следующие
выводы:

(1) в LaB6 регистрируются небольшие стати-

ческие ЯТ искажения кубической решетки (около
0.002 Å по линейным и до 0.06◦ по угловым пара-
метрам, см. Табл. S2 в дополнительных материалах),
которые не требуют перехода к некубической струк-
турной модели. Однако кооперативная динамиче-

ская структурная неустойчивость борного карка-
са приводит к модуляции гибридизации 5d(La) и
2p(B) состояний зоны проводимости [2, 3, 13] (см. схе-
мы на рис. 5b, c), что является причиной различий в
распределении междоузельной ЭП в симметрично-
эквивалентных плоскостях {110} (см. также рис. S1
в дополнительых материалах);

(2) карты ЭП на узлах La в симметрично-
эквивалентных плоскостях {110} также обна-
руживают различия (заметные отклонения от
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Рис. 5. (Цветной онлайн) (a) – Кристаллическая структура LaB6. (b) – В плоскости (110) (на панелях (a), (b) выде-
лена зеленым) синими стрелками показаны колебания кластеров В6 (коллективная ЯТ-мода [18, 19]) в направлениях
<100>, приводящие к квазилокальным колебаниям (эйнштейновская мода [9, 15, 18], показана красными стрелками)
пар ионов La в одном из направлений семейства <110> и к периодическим изменениям 5d-2p гибридизации зон-
ных состояний (панель (c)). Панели (d)–(e) показывают распределение электронной плотности в плоскостях {100},
полученное методом максимальной энтропии при: (d) – T = 30К и (e) – T = 85К. (f) – Построенная МЕМ карта
ЭП с динамическим зарядовым страйпом в одной из плоскостей {110} и формирующие динамический страйп ЯТ
(~ωJT ∼ 50мэВ) и эйнштейновская (~ωE ∼ 13мэВ) моды (см. текст)

сферической формы, рис. S1 в дополнительых ма-
териалах), свидетельствующие о формировании
колебательно связанных кластеров редкоземельных
ионов, наблюдавшихся ранее для различных RB6

[2, 3, 13];

(3) наиболее существенные различия в распреде-
лении ЭП при T = 85 и 30 К регистрируются в плос-
костях {100}. Они связаны с формированием при
T = 30К сетки динамических зарядовых страйпов

вдоль ребер кубической ячейки (рис. 5d) вместо от-
резков полос заряда, расположенных при темпера-
туре 85 К в мостиках В-В между соседними класте-
рами B6 (рис. 5e). Отрезки ЭП в мостиках В-В, по-
видимому, обусловлены двумя факторами: электро-
нами на связи В-В и квазилокальными колебаниями
(~wE ∼ 13мэВ [9, 15, 18]) пар ионов La в направле-
ниях <110>, приводящими к периодическому изме-
нению 5d-2p-гибридизации (см. схему на рис. 5b, c).
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Далее при понижении температуры от 85 до 30 К на
2p-орбиталях бора с участием 5d-состояний лантана
вдоль направлений <100> в LaB6 формируются про-
тяженные динамические страйпы (рис. 5d, f). Следу-
ет предположить, что эти трехмерные филаментар-
ные структуры флуктуирующих зарядов иницииро-
ваны коллективной ЯТ-модой жесткого борного кар-
каса (см. схему на рис. 5f). Указанная коллективная
мода с энергией ~ωJT ∼ 50мэВ ∼ 580K надежно ре-
гистрируется при измерениях оптической проводи-
мости [18] (см. рис. S2 в дополнительных материа-
лах) и рамановских спектров LaB6 [19].

4. Обсуждение результатов. При обсуждении
результатов следует отметить, что представленные
в работе экспериментальные данные, полученные на
большом (10 шт.) количестве монокристаллических
образцов высокого качества (подробнее см. допол-
нительные материалы), различающихся, размером,
ориентацией и изотопическим составом по бору, сви-
детельствуют о сверхпроводимости с Tc ∼ 6K, воз-
никающей в LaB6 в условиях структурной (коопе-
ративный эффект Яна–Теллера на кластерах В6)
и электронной (зарядовые страйпы в направлени-
ях <100>) неустойчивостей. Среди возможных сце-
нариев СП с малой долей объема сверхпроводящей
фазы (0.03–0.1 %) можно предположить реализацию
(i) поверхностной сверхпроводимости, связанной, на-
пример, с гексагональными фазами α-La, либо β-La
(Tc ∼ 4.9−6К, Hc = 800−1100Э [20]), (ii) локализо-
ванной сверхпроводимости при наличии двойникова-
ния в кристаллах [21] и (iii) формирование СП фазы
вблизи каналов флуктуирующей ЭП (страйпов). В
случае (i) поверхностной сверхпроводимости диамаг-
нитный СП отклик в мейсснеровской фазе должен
значительно меняться при изменении отношения по-
верхности к объему (S/V ) образца. Для проверки
указанного предположения в работе исследовались
монокристаллы LaB6 различной ориентации и фор-
мы, в которых отношение S/V изменялось в преде-
лах 0.8–5 мм−1. Полученные результаты (см., напри-
мер, рис. S3 в дополнительных материалах) позволя-
ют исключить случай (i), тогда как детальное ис-
следование качества кристаллов (см. дополнитель-
ные материалы) исключает присутствие двойников и
включений α-La и β-La в объеме исследуемых образ-
цов. Против поверхностной СП свидетельствует так-
же заметный СП отклик в теплоемкости (рис. 2d) и
резкий пик, обнаруженный вблизи Tc в теплопровод-
ности (рис. 4) для всех исследованных нами образцов
LaB6. Кроме того, в случае поверхностной СП на ма-
лых токах при температурах ниже Tc следует ожи-
дать следов резистивного перехода, который в экс-

перименте не наблюдается (рис. 3). Напротив, учиты-
вая электронное фазовое расслоение в LaB6, в случае
(iii) сверхпроводимости, локализованной в квазиод-
номерных цепочках, расположенных вдоль динами-
ческих зарядовых страйпов, следует ожидать множе-
ства слабых связей в СП каналах, и, как следствие,
низких значений критического тока и отсутствия СП
перехода на кривых удельного сопротивления.

При оценке параметра электрон-фононного взаи-
модействия λe−ph, воспользовавшись соотношением
Аллена–Дайнса [22] для температуры перехода

kBTC =
~ωln

1.2
exp

[

− 1.04(1 + λe−ph)

λe−phµ∗(1 + 0.62λe−ph)

]

(4)

с учетом ~ωln = ~ωE ∼ 13мэВ ∼ 150K и µ∗ ∼ 0.1,
получаем λe−ph ≈ 0.75, отвечающее условию силь-
ной связи. Близкие значения λe−ph ≈ 0.53 [23] и
λe−ph ≈ 0.66 [24] были найдены для LaB6 при измере-
ниях квантовых осцилляционных эффектов в силь-
ных магнитных полях и из анализа функции Эли-
ашберга, соответственно, а также для YB6, где мак-
симальная величина λe−ph ∼ 1 была получена для
монокристаллов с Tc ∼ 7.4K [15]. В рамках тако-
го сценария формирования Бозе-конденсата на 5d-
2p-состояниях, отвечающих малой поверхности Фер-
ми, составленной из эллипсоидов с EF1 ≈ 13.8мэВ и
m∗

1 ∼ 0.05m0 [16], наши оценки средней фермиевской
скорости vF1 ≈ 2.1·107 см/с практически совпадают с
величиной vF ≈ 2.02−2.07 ·107 см/с, найденной в [15]
для СП в YB6. Можно предположить, что именно
квазилокальные колебания в парах La-La с энерги-
ей ~ωE ∼ 13мэв являются причиной возникновения
ниже T ∗ ∼ 50К в LaB6 носителей с EF1 ≈ 13.8мэВ
и длинной свободного пробега, достаточно большой
для наблюдения “медленных” квантовых осцилляций
(рис. 2, а также [16, 25]). Напротив, для неравновес-
ных 2p-электронов в страйпах, принимая во внима-
ние оценки скорости релаксации γp ≈ 1470 см−1 для
коллективной моды, полученные в [18] при измере-
ниях оптических спектров LaB6 (см. рис. S2 в до-
полнительных материалах), получаем время релак-
сации τs = (2πγp)

−1 ≈ 0.4 · 10−14 с и длину свобод-
ного пробега ls = vF1 · τs ≈ 8.4 Å. Столь малое зна-
чение ls ≈ 2acub (acub ≈ 4.15 Å параметр решетки
LaB6, см. табл. S1–S2 в дополнительных материалах)
свидетельствует о квантовом диффузионном режи-
ме зарядового транспорта [3] в неравновесных ка-
налах. Как отмечалось выше, указанный сценарий
предполагает, наряду с электронным фазовым рас-
слоением, существенно неоднородное распределение
ЭП в окрестности полос флуктуирующих зарядов,
что обусловливает множество слабых связей в рас-
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положенных вдоль страйпов СП цепочках и объяс-
няет отсутствие резистивного СП перехода в LaB6.
Подчеркнем, что параметр ls оказывается приблизи-
тельно в 1400 раз меньше длины свободного пробега
lD равновесных (друдевских [18]) носителей в LaB6,
которая легко оценивается из соотношения

lD = RHm
∗vF0/(eρ0). (5)

При этом с учетом значений для коэффициент Хол-
ла RH ≈ −4.6 · 10−4 см3/C [15], ρ0 ≈ 0.08мкОм · см
(рис. 3), m∗ ≈ 0.7m0 и vF0 ≈ 6 · 107 см/с [16, 18]
для равновесных носителей в зоне проводимости с
EF0 ≈ 2 эВ [18, 25] имеем lD ≈ 11800 Å. Далее, вос-
пользовавшись соотношением

ξ(0) ≈ ~vF1/(π∆(0)), (6)

получаем в сферическом приближении грубые оцен-
ки для сверхпроводящей щели ∆(0)/kB ≈ 20К и от-
ношения 2∆(0)/kBTc ∼ 7, которые также свидетель-
ствуют в пользу сценария сильной связи. Отметим,
что согласно результатам исследований низкочастот-
ного эффекта де-Гааза–ван-Альфена [25] малая по-
верхность Ферми в LaB6 имеет близкую к цилиндри-
ческой форму с отношением длины к диаметру, боль-
ше 2, что должно приводить к сильной анизотропии
как фермиевской скорости vF1, так и сверхпроводя-
щих характеристик.

При обсуждении сценария сверхпроводимости с
сильным электрон-фононным взаимодействием, ло-
кализованной в квазиодномерных цепочках в окрест-
ности филаментарных каналов с зарядовыми флук-
туациями в LaB6, представляет интерес сравнить от-
ношение kBTc/EF (координаты Уемуры [26–28]) для
LaB6 со значениями, которые наблюдаются в слу-
чае традиционных и нетрадиционных сверхпровод-
ников. При этом оказывается, что, как и в ВТСП
гидридах LaHn и YHn, найденное для LaB6 значе-
ние kBTc/EF ≈ 0.0375 находится в узком диапа-
зоне 0.01 ≤ kBTc/EF ≤ 0.05, типичном для всех
нетрадиционных сверхпроводников, включая систе-
мы с тяжелыми фермионами, купраты, фулерены,
а также фазы высокого давления полигидридов и
ВТСП на основе железа [26–28]. Общим свойством
LaB6 и нетрадиционных ВТСП в нормальном состо-
янии является также наличие псевдощели, которая
регистрируется в LaB6 в спектрах рентгеновской фо-
тоэмиссии в интервале T < 100K [29].

При объяснении аномалий теплопроводности в
LaB6 (рис. 4) следует принять во внимание следу-
ющие обстоятельства. (i) Резкий рост электронной
компоненты κe при понижении температуры в ин-

тервале T < T ∗ ∼ 50К (рис. 4) оказывается свя-
занным с формированием сетки динамических заря-
довых страйпов (филаментарных каналов неравно-
весных носителей) в направлениях <100> (рис. 5). В
результате уменьшается рассеяние друдевских элек-
тронов, приводя к возрастанию электронной теп-
лопроводности. Авторы [30] отмечают резкое паде-
ние до нуля отрицательных значений коэффициен-
та теплового расширения (КТР) в LaB6 ниже 50 К,
переход к положительному КТР и повторную сме-
ну знака вблизи Ts ∼ 14K, что, на наш взгляд,
также следует связать с эффектом упорядочения
в каналы (страйпы) неравновесной ЭП. (ii) Узкий
пик κe(T ) вблизи Tc ∼ 6К, который подавляется
внешним магнитным полем, предположительно мо-
жет быть связан с появлением при Tc вклада в теп-
лопроводность κc от циркуляции (конвекции), пред-
сказанного В. Л. Гинзбургом [31]. Эта компонента в
случае свободных электронов оказывается малой –
κc/κe ∼ kBTc/EF1 [31], однако с учетом неравно-
весных носителей она может быть значительно пере-
нормирована. В частности, в [31] обсуждается суще-
ственное возрастание термоэффекта в СП при учете
анизотропии и нетрадиционном механизме спарива-
ния до значений κc/κe ∼ 1, что по порядку величины
соответствует величине L/L0 ∼ 1.6 в пике вблизи Tc
(см. рис. 4d).

5. Заключение. В работе исследованы намаг-
ниченность, теплопроводность, теплоемкость, сопро-
тивление и рентгеноструктурные характеристики
набора высококачественных монокристаллических
образцов LaB6 различной формы, размера и изото-
пического состава по бору. Обнаружена сверхпрово-
димость II рода с Tc ∼ 6K и малой (0.03–0.1 %) до-
лей объема СП фазы, построены кривые критиче-
ских полей, выполнены оценки длины когерентности
ξ(0) ∼ 240 Å, параметра Гинзбурга–Ландау κGL ∼

2 и константы электрон-фононного взаимодействия
λe−ph ∼ 0.75, сверхпроводящей щели ∆(0)/kB ∼ 20К
и отношения 2∆(0)/kBTc ∼ 7, свидетельствующие в
пользу СП с сильным электрон-фононным взаимо-
действием. Показано, что СП в LaB6 отвечает зна-
чениям kBTc/EF1 ∼ 0.0375, типичным для нетра-

диционных сверхпроводников, включая полигидриды
LaHn и YHn с рекордными параметрами сверхпро-
водящего состояния. Анализ пространственной ор-
ганизации динамических зарядовых страйпов, най-
денных в работе при T = 30К, позволяет предполо-
жить реализацию в LaB6 сверхпроводимости, лока-
лизованной в квазиодномерных цепочках в окрест-
ности филаментарных каналов флуктуирующей ЭП.
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Методами просвечивающей электронной микроскопии при комнатной температуре исследованы три
образца квазиодномерного проводника NbS3 из одной ростовой партии. Менее дефектный образец # 1
и более дефектный образец # 2 отнесены к известным ранее политипам. Образец # 3 представляет
собой неизвестный ранее политип, с увеличенным по сравнению со всеми известными политипами пара-
метром c элементарной ячейки. На электронограммах нового политипа присутствуют четыре системы
сателлитных рефлексов, что указывает на формирование в образце четырех волн зарядовой плотности.
Обсуждается возможность формирования более сложных по структуре политипов.

DOI: 10.31857/S1234567824120085, EDN: RVLJUI

Формирование волн зарядовой плотности (ВЗП),
характерное для ряда квазиодномерных проводни-
ков, происходит благодаря электрон-фононному вза-
имодействию c конденсацией свободных электро-
нов в коллективное диэлектрическое состояние ниже
температуры Tp пайерлсовского перехода [1, 2]. Ме-
талл превращается в диэлектрик, однако так называ-
емая фрелиховская мода делает возможным перенос
заряда, сконденсированного в ВЗП.

Многие квазиодномерные проводники имеют ни-
тевидную форму. Атомные ряды, ориентированные
вдоль нити, образуют слои, слабо связанные между
собой.

Свойства квазиодномерных проводников прояв-
ляют многие трихалькогениды металлов V группы
[1, 2], и формирование в них ВЗП – характерное яв-
ление. ВЗП наблюдаются в TaS3 (в обоих синтези-
рованных политипах), NbSe3 и NbS3. До конца 1-й
декады XXI в. большинство исследований было по-
священо триклинной фазе, NbS3-I, поскольку син-
тезированные образцы NbS3 чаще всего относились
именно к этой фазе [1, 3]. Фаза I кристаллизуется
в моноклинной решетке с осью моноклинности b,
но изучена по рентгеновским данным в триклинной

1)См. дополнительный материал к данной статье на сайте
нашего журнала www.jetpletters.ac.ru

2)e-mail: vadim.pokrovskiy@mail.ru

группе P-1 [4]. Связанные по основаниям тригональ-
ные призмы из атомов серы вытянуты вдоль оси b

и образуют систему проводящих каналов треуголь-
ного сечения для атомов Nb, заселяющих центры
призм. Расстояния между атомами Nb вдоль оси це-
почки поочередно составляют 0.369 и 0.304 нм, что
иногда рассматривают как ВЗП. Элементарная ячей-
ка NbS3-I содержит фрагменты двух проводящих ка-
налов, составленные каждый из двух призм, т.е. 4
формульные единицы NbS3 (Z = 4).

В последние 15 лет акцент в исследованиях NbS3

переместился на моноклинную фазу, NbS3-II [3, 5], во
многом благодаря выяснению условий синтеза этой
фазы [6]. Легкость расщепления вискеров NbS3 сви-
детельствует о высокой анизотропии их структуры.
Вероятно, с этим связаны рекордные значения TP,
TP1 = 360К и TP0 = 460К, наблюдаемые в NbS3-
II [3, 7, 8]. Ниже этих температур формируются две
ВЗП с волновыми векторами q1 = (0.5a∗, 0.298b∗, 0)
и q2 = (0.5a∗, 0.352b∗, 0)3), т.е. с периодами, несораз-
мерными периодам кристаллической решетки. До-
казательством формирования ВЗП служат сател-
литные рефлексы, наблюдаемые на дифракционных
картинах и связанные векторами q1 и q2 с основны-
ми рефлексами [1–3, 9].

3)В некоторых работах вектор этого искажения обозначен
как q0.
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Еще один переход происходит при TP2 = 150К.
Наблюдение трех ВЗП в одном соединении мож-
но объяснить сложной электронной структурой это-
го политипа. Результаты комплексного исследования
методами рентгеновской дифракции, просвечиваю-
щей электронной и сканирующей туннельной микро-
скопии позволили определить структуру элементар-
ной ячейки NbS3-II [5]. Установлено, что элементар-
ная ячейка фазы II содержит восемь тригональных
призм (Z = 8), попарно связанных винтовой осью
группы P21/m (рис. 1). Период b элементарной ячей-
ки NbS3-II укорочен вдвое по сравнению с периодом
NbS3-I.

Рис. 1. (Цветной онлайн) Элементарная ячейка струк-
туры NbS3-II в проекции на плоскость (010) по дан-
ным [5]. Кружками показаны атомы S. Разными цвета-
ми обозначены пары тригонально-призматических ко-
лонок, связанных винтовой осью. Связи Nb-S между
атомами из соседних колонок с длинами 2.55–2.72 Å по-
казаны черными пунктирными линиями.

Позже картина была дополнена пятью новы-
ми политипами NbS3 [10]. Параметры элементарных
ячеек в решетках известных политипов представле-
ны в табл. 1, детали их структуры указаны в соот-
ветствующих ссылках. Многообразие политипов под-
твердила и теоретическая работа [11]. Позже о новых
политипах сообщалось в работах [12, 13].

Фаза IIa, наблюдавшаяся в [12], близка NbS3-II
по структурному мотиву, однако имеет иные посто-

янные решетки. Рефлексы, соответствующие q1 =

(0.5a∗, 0.298b∗, 0) в этой фазе отсутствуют, однако
проявляются пары сателлитов по обе стороны от се-
редины периода b∗, что указывает на несоразмерную
ВЗП с компонентой волнового вектора q = 0.477b∗.

Фаза NbS3-III была представлена как новый по-
литип в работе [14], поскольку по данным порошко-
вой дифракции она заметно отличалась от фаз I и
II. Существование этого политипа не было надеж-
но подтверждено более достоверными структурны-
ми данными, что позволяет считать эту фазу NbS3

предполагаемой.

В структуре политипа NbS3-IV [10] гофрирован-
ные тригонально-призматические колонки попарно
связаны в слои винтовой осью второго порядка 21,
которая, в отличие от остальных политипов, лежит
в плоскости слоев и перпендикулярно осям колонок.
Элементарная ячейка NbS3-IV имеет угол β, близкий
к 90◦. Слои в структуре размножаются центром ин-
версии и образуют двухслойную последовательность
чередования вдоль оси c.

Элементарная ячейка политипа NbS3-V [10] ана-
логична ячейке NbS3-I, но период b вдвое короче, а
симметрия структуры моноклинная.

В доступных литературных источниках нам не
удалось найти свидетельства обнаружения сателлит-
ных рефлексов в соединениях NbS3-IV (если не счи-
тать удвоения вдоль оси b) и NbS3-V.

Кристаллическая структура полиморфной моди-
фикации NbS3-VI [13] похожа как на NbS3-I, так
и на NbS3-V: она содержит одновременно и гофри-
рованные цепочки с парными Nb–Nb, и цепочки с
неспаренными эквидистантными центрами Nb. Ав-
торы статьи [13] не приводят данных о сверхструк-
турных рефлексах в NbS3-VI.

Таким образом, вышеописанные работы выявили
несколько политипов NbS3, причем не во всех поли-
типах были обнаружены сверхструктурные рефлек-
сы. Во всех работах отмечалось, что кристалличе-
ская структура NbS3 очень чувствительна к особен-
ностям методов приготовления образцов, и даже в
одной ростовой партии могут встречаться образцы
разных фаз [6].

В настоящей работе мы провели исследования
на образцах одной партии, полученных в одном
цикле роста из газовой фазы. В ампулу загружа-
лись ниобий и сера (с небольшим избытком), в ходе
синтеза поддерживался градиент температуры 570–
610 ◦C [6].

Образцы для электронно-микроскопических
исследований были приготовлены в двухлучевом
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Таблица 1. Параметры элементарных ячеек политипов NbS3

# фазы Пространственная a, нм b, нм c, нм β, ◦ Ссылка

группа

I P1̄ 0.4963 0.6730 0.9144 97.17 [4]

II P21/m 0.96509(8) 0.33459(2) 1.9850(1) 110.695(4) [5]

IIa P21/m 0.86–0.88 0.33 2.17 [12]

III ... ∼ 0.5 ... ∼ 0.9 98–99 [10, 14]

IV P21/c 0.67515(5) 0.49736(4) 1.8315(13) 90.116(2) [10]

V P21/m 0.4950(5) 0.3358(4) 0.9079(10) 97.05(3) [10]

VI Pm 0.4961(2) 0.6743(2) 0.9137(2) 97.368(4) [15]

растровом электронно-ионном микроскопе Helios-600
(Thermo Fisher Scientific, США) по стандартной ме-
тодике lift-out в нескольких проекциях: параллельно
и перпендикулярно направлению роста вискера.
Отметим, что электронно-микроскопические ис-
следования NbS3 в проекции на плоскость (010),
перпендикулярную цепочкам ниобия, ранее не про-
водились. Исследования методами просвечивающей
электронной микроскопии (ПЭМ), просвечиваю-
щей растровой электронной микроскопии (ПРЭМ),
электронной дифракции (ЭД) выполнялись с помо-
щью ПЭМ/ПРЭМ Osiris (Thermo Fisher Scientific,
США) при ускоряющем напряжении 200 кВ. Прибор
снабжен высокоугловым темнопольным детектором
(ВТД) (Fishione, США) и системой энергодис-
персионного рентгеновского микроанализа (ЭРМ)
(Bruker, Германия). Для обработки изображений ис-
пользовалось программное обеспечение TIA (Thermo
Fisher Scientific, США) и Digital Micrograph (Gatan,
США), а для расчета изображений – JEMS [16].

Исследования вискеров методами просвечиваю-
щей/растровой электронной микроскопии (П/РЭМ),
включая П/РЭМ высокого разрешения, и электрон-
ной дифракции (ЭД) показали присутствие несколь-
ких политипов NbS3, а именно, NbS3-I, NbS3-II,
NbS3-IIa и нового политипа. Результаты исследо-
вания I фазы согласуются с известными данными.
Изображения и электронограммы вискера NbS3-I
приведены в качестве дополнения к статье (см. до-
полнительные материалы, рис. S1).

Чаще всего нам встречались два типа вискеров,
которые по своей кристаллической структуре могут
быть отнесены к фазам NbS3-II [5] и NbS3-IIа [12].

ВР ПЭМ изображения NbS3 образца # 1 в раз-
личных проекциях и соответствующие электроно-
граммы приведены на рис. 2. Определенные по этим
результатам параметры элементарной ячейки поли-
типа близки к найденным в работе [5]: отличие па-
раметров элементарной ячейки a и b – менее 1 %, c –
менее 2.5 %. Таким образом, образец # 1 относится к

политипу II (табл. 2). Характерное ВР ПЭМ изобра-
жение вискера # 1 в проекции B = [010] представлено
на рис. 2a, соответствующая электронограмма – на
рис. 2b. На вставке – расчетное изображение, кото-
рое оказалось близким к экспериментальному. Кон-
траст сохраняется в относительно большом диапа-
зоне толщин образца (t) и дефокусировок (∆f): t =
100−150 Å и ∆f = 50−120 Å. Для моделирования
изображения были использованы позиции атомов и
пространственная группа NbS3-II, полученные в ра-
боте [5], но параметры элементарной ячейки были
взяты из настоящей работы.

ВР ПЭМ изображение вискера в проекции [001]
приведено на рис. 2c, соответствующая электроно-
грамма – на рис. 2d. На электронограмме проявляют-
ся сверхструктурные рефлексы. Координаты сверх-
структурных рефлексов (q1 и q2 на врезке рис. 2d,
численные данные в табл. 2) близки к полученным
в работах [1–3, 5, 9]. Два необозначенных сверхструк-
турных рефлекса появились из-за двойной дифрак-
ции.

Уточненные параметры элементарной ячейки
NbS3-II были получены методом электронно-
дифракционной томографии. От образца # 1
был получен трехмерный набор электронно-
дифракционных картин при вращении образца
вокруг оси гониометра α в диапазоне от −70◦ до
+70◦ с шагом ∆α = 2◦. Обработка трехмерных
данных электронной дифракции выполнялась в
программе PETS2 [17]. В результате процедуры по-
иска пиков было найдено 2954 рефлекса. По 74 % от
найденных рефлексов (без учета сверхструктурных
рефлексов) была определена моноклинная ячейка,
соответствующая фазе NbS3-II с уточненными пара-
метрами: a = 0.972(3), b = 0.336(1), c = 1.98(1)нм,
β = 110.73(2)◦ (табл. 2, нижний ряд в первой строке).

Другая часть исследованных вискеров со струк-
турным мотивом, близким к NbS3-II, например, об-
разец # 2, отличалась высокой плотностью дефек-
тов – в основном микродвойников. Характерное ВР
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Изображения и электронограммы вискера NbS3-II # 1: (a) – ВР ПЭМ изображение в про-
екции вдоль оси зоны B= [010] обратной решетки; на вкладке – расчетное изображение фрагмента структуры; (b) –
соответствующая электронограмма; (c) – ВР ПЭМ изображение в проекции B= [001]; (d) – соответствующая электро-
нограмма в проекции B= [100]; на нижней вставке – увеличенное изображение области, отмеченной прямоугольником
в верхней левой части электронограммы: красными стрелками указаны сверхструктурные рефлексы от двух ВЗП

ПЭМ изображение представлено на рис. 3а. Дефекты
отчетливо проявлялись на ВР ПРЭМ изображениях
с регистрацией электронов, рассеянных на большие
углы (рис. 3b). Параметры решетки таких вискеров,
определенные по ВР ПЭМ изображениям и электро-
нограммам (рис. 3а–f), заметно отличаются от пара-
метров фазы II. Сопоставление параметров структу-
ры и картины сверхструктурных рефлексов с извест-
ными данными привел нас к выводу, что мы наблю-
даем фазу IIa [12] (см. табл. 2).

Уточненные параметры фазы NbS3-II по данным
электронно-дифракционной томографии приведены
на второй строчке.

Параметры электронного микроскопа не позволя-
ют разрешить отдельные атомы в призме NbS3, по-
этому призмы выглядят как отдельные светлые пят-
на, что подтверждается расчетным изображением на
вставке к рис. 3b. Для моделирования изображения и
в этом случае были использованы структурные дан-
ные NbS3, полученные в работе [5]. Модель структу-

ры NbS3-II (рис. 1) с параметрами ячейки, изменен-
ными в соответствии с результатами наших иссле-
дований, наложена на экспериментальное изображе-
ние (рис. 3b). Используя это представление, мы пред-
ложили для разновидности политипа NbS3-IIa мо-
дель двойниковой структуры, показанную на вставке
рис. 3b (справа). Так же, как и в вискерах TiS3 [18],
граница двойникования в NbS3 проходит по триго-
нальным призмам, а не по промежуткам между сло-
ями. Высокая плотность двойников с разной шири-
ной приводит к размытию рефлексов электронограм-
мы (вставка к рис. 3а) и появлению дополнительных
рефлексов вдоль линий, параллельных 00l, поэтому
точное определение параметра c элементарной ячей-
ки в этих образцах (табл. 2), было затруднено.

Исследование образца в проекциях [100] и [001]
(рис. 3c–f) позволило более точно определить пара-
метры a и b. Эти результаты согласуются с дан-
ными работы [12], в которой отмечено уменьшение
параметра a и увеличение параметра с элементар-
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Изображения и электронограммы вискера # 2, фазы IIа: (a) – ВР ПЭМ в проекции [010],
на вставке – соответствующая электронограмма; (b) – увеличенное темнопольное ВР ПРЭМ изображение: стрелками
показаны границы двойников, на вставке в центре – расчетное изображение NbS3-II; (c) – ВР ПЭМ в проекции [100]
и (d) – соответствующая электронограмма; (e) – ВР ПЭМ и (f) – электронограмма в проекции [001]: на вставке –
увеличенная электронограмма. Красными стрелками указаны сверхструктурные рефлексы от ВЗП

ной ячейки в сравнении с политипом NbS3-II. Фазы
NbS3-II и NbS3-IIa различаются также положения-
ми сверхструктурных рефлексов на концах векторов
q1 (рис. 2d и 3f, табл. 2). Вектор q2 одинаков в обоих

политипах, а значения вектора q1 сильно отличают-
ся. Для образца # 2 значения q1 и q2 соответствуют
результатам работы [12] для фазы NbS3-IIa, что под-
тверждает его принадлежность к этой фазе. Можно
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Таблица 2. Параметры элементарных ячеек и сверхструктурных рефлексов

# a, нм b, нм c, нм β, ◦ q1 q2 q3 q4

II∗) 0.96 0.337 1.93 110.5 0.5a∗, 0.5a∗,

0.972(3) 0.336(1) 1.98(1) 110.73(2) 0.30b∗, 0.352b∗,

0 0

IIa 0.91 0.34 2.0 110 0, 0.5a∗,

0.46b∗, 0.35b∗,

0 0

VII 0.98 0.340 2.94 76 0, 0.38a∗, 0.35a∗, 0.138a∗,

0.5b∗, 0.182b∗ 0.365b∗ 0.182b∗,

0 0 0 0

∗Уточненные параметры фазы NbS3-II по данным электронно-дифракционной томографии приведены на второй строчке.

Рис. 4. (Цветной онлайн) (a) – ВР ПЭМ изображение вискера #3 с новым политипом NbS3-VII и (b) – соответствую-
щая электронограмма в проекции [010]; (c) – ВР ПЭМ в проекции [001] и (d) – соответствующая электронограмма в
этой же проекции

предположить, что формирование дефектов связа-
но с неравномерностью распределения серы. К сожа-
лению, проверить это утверждение методом энерго-
дисперсионного рентгеновского микроанализа невоз-
можно из-за наложения характеристических линий S
Kα на пик Nb Lα.

Помимо трех ранее известных был обнаружен
новый политип NbS3-VII (образец # 3). Его ВР

ПЭМ изображения и электронограммы в двух про-
екциях представлены на рис. 4. Как показали оцен-
ки межплоскостного расстояния по изображениям
(рис. 4a, c) и электронограммам (рис. 4b, d), параметр
c моноклинной элементарной ячейки в этом поли-
типе неожиданно большой – c = 2.94 нм. Аномаль-
ное значение имеет и угол моноклинности β = 104◦.
Остальные параметры близки к политипу NbS3-II
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(см. табл. 2). В NbS3-VII наблюдаются четыре систе-
мы сверхструктурных рефлексов от ВЗП с волновы-
ми векторами q1 − q4 (рис. 4d).

Результаты более подробных исследований кри-
сталлической структуры вискера # 3 методом ПРЭМ
с регистрацией электронов, рассеянных на большие
углы, представлены на рис. 5. Оценки периодично-
стей и углов между элементами структуры показы-
вают, что новый политип может быть скомбиниро-
ван из двух политипов – NbS3-II и NbS3-I. Пред-
полагаемая модель структуры, совмещенная с изоб-
ражением, приведена на вставке к рис. 5. Зелеными
треугольниками показаны основания призм, в ячей-
ке политипа NbS3-I. Предположение о комбинации
двух политипов основано на анализе ВР ПРЭМ изоб-
ражений, приведенных на рис. 3b и рис. S1b. Элемен-
тарная ячейка структуры нового политипа показана
красным параллелограммом на рис. 5.

Рис. 5. (Цветной онлайн) Темнопольное изображение
нового политипа в проекции [010], полученное мето-
дом ПРЭМ с регистрацией электронов, рассеянных на
большие углы после фильтрации. Модель структуры,
составленная из тригональных призм, обозначенных
различным цветом (аналогично рис. 1 для политипа II)
и зеленым для политипа I (рис. S1b). Предполагаемая
элементарная ячейка выделена красными линиями

Таким образом, нами показано, что практически
в одних условиях могут быть сформированы вис-
керы с кристаллической структурой различного ти-
па: NbS3-I, NbS3-II, NbS3-IIа и новый политип NbS3-
VII. Установлено, что политипы NbS3-II и NbS3-IIa
несколько различаются параметрами элементарной

ячейки и координатами сверхструктурных рефлек-
сов, ответственных за ВЗП. По-видимому, различие
NbS3-II и NbS3-IIa связано с дефектной структурой:
в политипе NbS3-IIa наблюдается исключительно вы-
сокая плотность дефектов – двойников и дефектов
упаковки.

Наиболее удивительным результатом стало на-
блюдение нового политипа NbS3-VII. Эта фаза ха-
рактеризуется большим параметром c = 2.94 нм и
моноклинной элементарной ячейкой. На основании
результатов ВР ПРЭМ показано, что элементарная
ячейка данного политипа может быть составлена из
фрагментов структуры двух политипов NbS3-II и
NbS3-I и отличается многообразием ВЗП.

Обобщая полученные к настоящему времени ре-
зультаты структурных исследований политипизма
NbS3, можно заметить, что история обнаружения
политипов развивалась “от простого к сложному”.
Представленное исследование показало, что перио-
дическое повторение известных структурных моти-
вов может приводить к формированию новых фаз со
сложными комбинациями фундаментальных строи-
тельных блоков кристаллической структуры. Можно
предположить, что в процессе роста могут возникать
и другие, еще более причудливые комбинации фаз, в
том числе с новыми ВЗП.
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Проведено экспериментальное и теоретическое исследование микроволновой фотопроводимости си-
стемы бесщелевых дираковских фермионов в HgTe квантовых ямах критической толщины. Обнаружено,
что фотопроводимость флуктуирует в зависимости от затворного напряжения в окрестности дираков-
ской точки, а амплитуда флуктуаций растет с увеличением размера проводника и при уменьшении
температуры. Предложено теоретическое объяснение микроволнового отклика. Оно базируется на пред-
положении о существовании перколяционной двумерной фрактальной сетки геликоидальных краевых
токовых состояний, возникающей в результате флуктуаций толщины ямы вблизи критического значе-
ния. Показано, что микрововолновая фотопроводимость такой сетки флуктуирует при изменении энер-
гии Ферми, причем поведение амплитуды флуктуаций качественно согласуется с наблюдаемым в экспе-
рименте.

DOI: 10.31857/S1234567824120097, EDN: UEZGLW

В HgTe квантовых ямах критической толщины
(dc = 6.3−6.6 нм), соответствующей переходу от пря-
мого к инвертированному спектру, реализуется си-
стема бесщелевых однодолинных двумерных дира-
ковских фермионов (ДФ), имеющих линейный энер-
гетический спектр, что приводит к целому ряду осо-
бенностей в транспортном и оптическом отклике ука-
занной системы [1–8]. Более того, как было недавно
показано в работах [9–11], в окрестности дираковской
точки она трансформируется в возникающую из-за
флуктуаций толщины HgTe квантовой ямы вблизи dc
двумерную (2D) сетку одномерных геликоидальных
токовых состояний, разделяющих фазы двумерного
ординарного и топологического изоляторов. Перко-
ляционное описание транспорта в этой системе че-
рез сеть одномерных проводящих каналов позволяет
изучить эффекты, вызванные взаимодействием то-
пологии и локализации. Обобщая сказанное, можно
сказать, что всестороннее исследование бесщелевых
ДФ позволит улучшить наше понимание индуциро-
ванного беспорядком перехода топологический изо-
лятор – металл, а также будет важным для более
широкого класса неупорядоченных 2D электронных
систем.

В данной работе представлены результаты экспе-
риментального и теоретического исследования мик-

1)e-mail: jarosh@isp.nsc.ru

роволновой фотопроводимости (ФП) этой системы.
Они показывают, что ее поведение в окрестности ди-
раковской точки носит флуктуирующий при измене-
нии затворного напряжения (Vg) характер. Причем
установлено, что амплитуда флуктуаций ФП ведет
себя парадоксальным образом: при переходе от ме-
зоскопических (субмикронных) к макроскопическим
(сотни микрон) масштабам наблюдается небольшой
рост ФП, а не значительное (почти на два поряд-
ка) уменьшение ее в соответствии с предсказания-
ми теории мезоскопических систем [12]. Предложена
модель, объясняющая поведение обнаруженной ФП
особенностями взаимодействия микроволнового из-
лучения с этой системой.

Образцы представляли собой полевые струк-
туры специальной геометрии, состоящие из трех
холловских мостиков различного размера (мак-
роскопический – L= 100 мкм, W = 50 мкм, проме-
жуточный – L= 30 мкм, W = 10 мкм и мезоскопи-
ческий – L= 12 мкм, W = 3.5 мкм; L – расстояние
между потенциометрическими контактами, W –
ширина мостиков), позволяющие получать ин-
формацию о поведении исследуемой системы при
переходе от мезоскопических (несколько микрон) к
макроскопическим (100 мкм) масштабам (рис. 1а).
Описанные образцы были изготовлены на основе
HgTe квантовых ям c заданной толщиной 6.4 и
6.6 нм и ориентацией (013). Измерения проводились
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Топология исследуемой
структуры. Зависимость удельного сопротивления ρxx
от затворного напряжения V eff

g для макроскопической
и мезоскопической частей образца

в диапазоне температур 3 К–20 К. СВЧ-излучение
с частотой 2–3 ГГц подводилось к образцу по коак-
сиальному кабелю, расположенному в нескольких
миллиметрах от него, а экран кабеля заземлялся
вместе с одним из токовых контактов. Излучение
попадало на образец благодаря емкостной связи
между центральной жилой подводящего кабеля
и металлическими контактами к образцу. Макси-
мальная величина, подводимой к образцу СВЧ
мощности, составляет порядка 0.1 мВт. Сопротив-
ление измерялось с использованием стандартной
схемы фазочувствительного детектирования на
частотах 6–12 Гц и при величинах измерительно-
го тока через образец (1–100) нА, исключающих
эффекты разогрева. Ток протекал между кон-
тактами (1, 6), напряжение измерялось между
потенциометрическими контактами (7, 8) и (10, 11)
на макроскопической и мезоскопической частях
образца, соответственно (рис. 1а). Для измерения
ФП использовались как стандартная модуляционная
методика, так и техника двойной модуляции.

На рисунке 1b показаны зависимости удельного
сопротивления от эффективного затворного напря-
жения V eff

g (V eff
g = Vg − V max

g , Vg – затворное напря-

жение, V max
g – напряжение, соответствующее мак-

симуму сопротивления), измеренные для макроско-
пической ρmac(V

eff
g ) и мезоскопической ρmes(V

eff
g ) ча-

стей образца. Как и следовало ожидать, они демон-
стрируют качественно одинаковую зависимость, то
есть имеют вид кривых с одним максимумом, при-
чем разница между значениями V max

g была неболь-
шой и не превышала 0.1 В. Величина сопротивле-
ния в максимуме заметно (в 2 раза) меньше для ме-
зоскопической части. Также, в отличие от зависи-
мости ρmac(V

eff
g ), зависимость ρmes(V

eff
g ) характери-

зуется наличием небольших флуктуаций сопротив-
ления в окрестности максимума. Подобное поведе-
ние ρmac(V

eff
g ) и ρmes(V

eff
g ) можно связать с суще-

ствованием двумерной сетки сопротивлений, кото-
рая должна приводить и к падению сопротивления
проводника с уменьшением размера вследствие со-
кращения числа замкнутых траекторий и к появ-
лению мезоскопических флуктуаций сопротивления
[9, 10]. Рисунок 2 представляет основной результат
работы. Зависимости микроволновой ФП от затвор-
ного напряжения для макроскопической ∆Gmac(V

eff
g )

и мезоскопической ∆Gmes(V
eff
g ) частей образца при

T = 4.2К показаны на рис. 2а. Рисунок 2b пока-
зывает зависимости ∆Gmes(Vg) для мезоскопической
части при разных значениях СВЧ-мощности. Хоро-
шо видно, что флуктуационная часть ФП являет-
ся доминирующей, а средняя величина ФП близка
к нулю. Также обратим внимание, что зависимости
на рис. 2b, в основном, подобны. На рисунке 2с по-
казаны зависимости средней амплитуды флуктуа-
ций ФП макроскопической 〈∆G2

mac〉1/2 и мезоскопи-
ческой 〈∆G2

mes〉1/2 частей образца от СВЧ-мощности

(〈∆G2〉 =
∑N

i=1
∆G2(V i

g )

N ). Зависимости являются суб-
линейными с показателями 0.6 и 0.7 для макроско-
пической и мезоскопической частей образца, соответ-
ственно. Отметим, что амплитуда флуктуаций ФП
макроскопической части даже в два раза выше, чем
у мезоскопической. Описанные результаты ясно по-
казывают, что обнаруженная микроволновая ФП не
связана с универсальными флуктуациями кондак-
танса, поскольку в отличие от флуктуаций кондак-
танса она, как было отмечено выше, с увеличением
размера проводника не уменьшается, а даже растет.
Это особенно хорошо заметно при сравнении кривых
на рис. 1b и 2. Зависимость 〈∆G2

mes〉1/2 от темпера-
туры в диапазоне 3.6–12 К показана на рис. 3. Видно,
что повышение температуры приводит к степенному
уменьшению 〈∆G2

mes〉1/2.
Обсудим описанные выше результаты на основе

модели двумерной сетки проводников, существова-
ние которой в изучаемой системе было предполо-
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Рис. 2. (Цветной онлайн) (a) – Зависимость СВЧ-ФП
∆G(V eff

g ) для макроскопической (пунктирная линия)
и мезоскопической (сплошная линия) частей образца;
(b) – зависимость СВЧ-ФП ∆Gmes(Vg) при разных зна-
чениях СВЧ-мощности P/P0 (максимальная выходная
мощность генератора P0 =0.1 Вт) для мезоскопической
части образца; (с) – зависимости средней амплиту-
ды флуктуаций фотопроводимости от СВЧ-мощности
P/P0 для макроскопической (квадратики) и мезоско-
пической (кружочки) частей образца. Сплошные ли-
нии – аппроксимирующие степенные зависимости

Рис. 3. Зависимость средней амплитуды флуктуаций
СВЧ-фотопроводимости мезоскопической части образ-
ца от температуры T . Черные кружочки – измеренные
значения, сплошная линия – аппроксимирующая зави-
симость a · T b, a ≈ 0.008, b ≈ −1.39

жено в работах [9, 10] и подтверждено эксперимен-
тально в [11]. Эта модель представляет собой перко-
ляционную сетку геликоидальных краевых токовых
состояний, в которых благодаря топологической за-
щите запрещено обратное рассеяние, движение элек-
трона является баллистическим. Тогда полная про-
водимость сетки и, соответственно, бесщелевой си-
стемы ДФ будет порядка σ ≈ e2/h, что и наблюдает-
ся в эксперименте [11]. Природа обнаруженной флук-
туирующей микроволновой ФП также связана с об-
суждаемой перколяционной сеткой, которая состоит
из замкнутых кольцевых (не достигающих контак-
тов) одномерных траекторий и открытых (достигаю-
щих контактов) таких же траекторий, число которых
и определяет σ (рис. 4). Однако, в отличие от ста-
тической проводимости микроволновый отклик мо-
жет быть вызван не только воздействием на откры-
тые, но и на закрытые траектории, так как поглоще-
ние микроволнового излучения возможно электро-
нами, двигающимися по обеим разновидностям тра-
екторий. Следовательно, ФП может формироваться
и электронами, двигающимся по замкнутым траек-
ториям. Тогда ее флуктуации могут быть вызваны
сильной неоднородностью вблизи порога протекания
и связаны как с поглощением микроволнового излу-
чения, так и с изменением локальных кондактансов.

Перейдем теперь к теоретическому описанию
описанной выше картины поведения микроволновой
ФП. Исходный гамильтониан системы имеет следу-
ющий вид:
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Рис. 4. Фрактальная структура краевых состояний
вблизи порога перколяции. Краевые состояния обра-
зуются в окрестности линий уровня ∆(r) = 0, покры-
вающих весь образец. Панели (a), (b) и (c) соответ-
ствуют последовательному двукратному уменьшению
параметра a

H =

(

∆(r)/2 v(px − ipy)

v(px + ipy) −∆(r)/2

)

.

Здесь ∆(r) – пространственно-зависящая щель, име-
ющая переменный знак, p – оператор импульса, v —
скорость.

Рассмотрим сначала прямолинейный край x = 0,
∆(r) = ∆0 tanh(x/ζ). Здесь ζ – ширина перехода.
В таком случае энергии краевых состояний равны
εn(p) = ±

√

ǫ2n + v2p2, где ǫ2n = 2nζ − n2ζ2, n < ζ/2,
p – импульс вдоль края [9, 10]. Состояния с n = 0

являются топологически защищенными, остальные
нет. После проектирования на краевые состояния, га-
мильтониан приобретает диагональный вид с элемен-
тами εn(p) = ±

√

ǫ2n + v2p2.

В системе со случайным ∆(r) краевые состояния
образуются вдоль линий с нулевой щелью ∆(r) = 0.
Бесщелевые линии могут быть открытыми и замкну-
тыми. На замкнутой бесщелевой линии длины l им-
пульс квантуется, pj = j/l, где j – целое. Если ζ вели-
ко, то заселены только состояния, удовлетворяющие
неравенству |µ| < ǫn. При n = 0 они образуют одно-
зонную квантовую, а при большом n – почти класси-
ческую проволоку. Мы будем полагать, что реализу-
ется первый случай.

Рассмотрим слой HgTe вблизи критической тол-
щины w ≈ wc = 6.3 нм, когда средняя щель обраща-
ется в ноль в рамках теории перколяции. Разлагая ∆

по w − wc, имеем ∆ = C(w − wc) . Параметр w − wc

играет роль параметра близости перколяции к по-
рогу. Среднеквадратичная флуктуация ∆(r) харак-
теризуется планарным масштабом a, заменяющим ζ,
и размахом ∆0. Известно, что в двумерном случае
все линии уровня случайной функции замкнуты, за
исключением единственной. Таким образом, задача
сводится к описанию свойств линий уровня ∆(r) = µ.
Такая линия уровня окружает кластеры (см. рис. 4),
где ∆(r) < 0 или ∆(r) > 0. Кластеры можно охарак-
теризовать числом узлов в них s, которое совпадает
с площадью кластера, деленной на элемент площади
a2. Средняя доля кластеров ns с s узлами при s≫ 1

ведет себя как ns ∝ s−τ , где τ ≈ 181/91 при s < sc,
и экспоненциально убывает при s > sc, где sc – кри-
тическое число узлов, определяемое расстоянием до

порога sc ∼
(

wc

w − wc

)σ̃

, σ̃ = 36/91 [13]. Средний

планарный радиус кластера связан с числом узлов
соотношением Ls ∼ asdf , где df = 91/48 [13]. Пе-
риметр кластера, определяющий спектр замкнутых
краевых состояний, определяется фрактальной раз-
мерностью периметра dh = 1.78. В конечном образце
размера L × L размер нужно сравнивать с корреля-

ционной длиной Lc ∼ a

(

w − wc

wc

)−ν

, ν = 4/3. При

L ≫ Lc система ведет себя как макроскопическая,
при L ≪ Lc – отклики испытывают флуктуации по-
рядка среднего значения. Структура краевых состо-
яний при L≪ Lc самоподобна, фрактальна.
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Поглощение микроволнового излучения на кра-
евом состоянии отсутствует для прямолинейного
края. Напротив, искривленные краевые состояния с
линейным спектром способны поглощать свет. Ес-
ли частота света меньше расстояний до следующих
подзон или они отсутствуют, поглощение однород-
ного электромагнитного поля описывается гамиль-
тонианом взаимодействия Hint = (ev/c)At(η), где
A = E/iω – вектор-потенциал внешнего электромаг-
нитного поля, E и ω – величина и частота электри-
ческого поля, t(η) – орт вдоль края в точке η.

Продольная часть волновой функции в точке с
криволинейной координатой η вдоль края с длиной
(периметром) P есть |p >= 1√

P
eipη. Для замкнутых

краевых состояний число переходов между ними под
действием поля за единицу времени равно:

W = 4π

(

S

a2

)

∑

p,p′,σ=±1,s

|Z|2nsf(σvp
′)(1− f(σvp))

δ(vσ(p− p′)− w),

где S площадь системы, f(ε) – функция Ферми,
σ = ±1 нумерует ветви спектра,

Z =
ve

iwPs

∮

dηEt(η)ei(p−p′)η, (1)

интеграл берется по периметру кластера Ps. Мы пре-
небрегли переходами между ветвями из-за их топо-
логической защищенности.

Интеграл в (1) определяется фрактальной раз-
мерностью периметра. Его можно оценить с по-
мощью периметра, измеряемого элементом длины
π/|p−p′|. Считая такие элементы, числом Ps|p−p′|/π,
независимо скоррелированными величинами ∼ ±1,
получим

Z ∼ eEv

ωc

(

v

iωPs

)1/2

∼ eEv

ω

( v

iωa

)1/2

s−dh/2df .

При температуре T = 0 в результате получаем
ФП

G(ω) =
W

E2ωS
=

8πe2v

ω2a3

smax
∑

smin

nss
−dh/df

=
8πe2v

ω2a3

smax
∑

smin

s−dh/df−τ .

Минимальное и максимальное значения s опреде-
ляются частотой. Величина smin диктуется услови-
ем, что частота больше расстояния между уровня-

ми, откуда следует smin =
( aω

2πv

)df/dh

. Величина

smax определяется ограничениями на размер клас-
тера, связанными с размерами системы и величиной
sc, определяемой близостью к порогу перколяции

smax = min

{

(

L

a

)df

,

(

wc

w − wc

)σ̃
}

.

Поскольку τ + dh/df > 1, сумма определяется ниж-
ним пределом,

smax
∑

smin

s−dh/df−τ ≈ sqmin

q
=

1

q

( aω

2πv

)(τ−1)df/dh+1

, (2)

q = τ + dh/df − 1 ≈ 1.93, (τ − 1)df/dh + 1 ≈ 2.05.

Вблизи порога перколяции w → wc, высокочастот-
ный кондактанс и его флуктуации перестают зави-
сеть от размера образца

δG(ω) ∼ G(ω) ≈ e2

~

2εF
π~ω

(

2πaω

v

)dh 1

qdf

(

wc

w − wc

)σ̃

.

(3)
Так как размер типичных кластеров соизмерим с
размером системы, флуктуации фотокондактанса
становятся порядка среднего фотокондактанса. Вда-
ли от порога формула (3) дает относительно слабый
рост флуктуаций кондактанса с увеличением разме-
ра системы (L/a)q, наблюдающийся в эксперименте.
Это можно связать с переходом между двумя режи-
мами в формуле (2).

Некоторые выводы можно также сделать, исходя
из зависимости сопротивления системы ρ от разме-
ров образца и наличия флуктуаций ρ в мезоскопи-
ческих образцах. Величина ρ как в мезоскопической,
так и в макроскопической части в максимуме соиз-
мерима с квантом сопротивления, что согласуется с
моделью проводимости по краевым состояниям. Из-
менение кондактанса под действием микроволнового
излучения выявляет флуктуации и делает их замет-
ными и в макроскопическом образце. Формально, это
соответствует нелинейной связи тока с напряжени-
ем J ∼ G0U + G3U

3 + ... Рассматривая потенциал в
виде U = U0 + U1 cosωt и проводя усреднение вто-
рого слагаемого по времени, получим микроволно-
вые поправки 3G3U

2
1 /2 к статическому кондактансу

G0, пропорциональные микроволновой интенсивно-
сти. Поскольку знак нелинейной поправки G3 произ-
волен, она может давать произвольный знак флук-
туаций полного кондактанса.

Вообще говоря, флуктуационный характер фо-
токондактанса свидетельствует о влиянии на него
некоторых микроскопических вкладов. В рамках на-
шей модели предполагается, что роль таких вкла-
дов играют узкие места для переходов между крае-
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выми состояниями. Этому соответствует эквивалент-
ная электрическая схема рис. 5. Эффективную нели-
нейную поправку можно получить в модели Дыхне
[14, 15] системы из случайной двумерной смеси про-
водимостей σ1 и σ2 с равными концентрациями, ве-
личина

〈E2〉 = 〈E〉2 σ1 + σ2√
σ1σ2

[14, 15] расходится при σ1 → 0, σ2 6= 0. Эта расхо-
димость демонстрирует большой вклад в ФП узких
мест для переходов между краевыми состояниями.

Рис. 5. (Цветной онлайн) Эквивалентная схема сет-
ки краевых состояний. Все краевые состояния имеют
кондактансы G0. Некоторые из них содержат слабые
нелинейные связи с другими Xn. Общий кондактанс
имеет порядок G0. Знак нелинейных поправок произ-
волен, что определяет знакопеременный характер фо-
токодактанса

В заключение обсудим поведение микроволновой
ФП при изменении температуры. Как видно из экс-
перимента (рис. 3), рост температуры приводит к
уменьшению ее флуктуаций, т.е. и отрицательная, и
положительная ФП подавляются. Это можно объяс-
нить с точки зрения влияния температуры на крае-
вой кондактанс через подавление когерентных про-
цессов. Гипотетическое объяснение состоит в рас-
смотрении флуктуаций мгновенной структуры кра-
евой сетки. Путешествие электрона по сетке проис-
ходит с перемыканием линий уровня. В результате
становится возможным переход с одной линии уров-
ня на другую с той же энергией. Этому способству-
ет извилистость линий уровня, благодаря которой
разные линии уровня близко подходят друг к дру-
гу. Перемыкание восстанавливает настоящую диф-
фузию по всему пространству, а не только по задан-
ной линии уровня. Эта картина может быть описана
при помощи зависящей не только от координаты, но
и от времени функции ∆(r, t) = ∆(r) +κ∇u(r, t), где
u(r, t) – акустическая деформация. Электрон быстро
движется по линии уровня, которая медленно дефор-
мируется, за счет чего линии уровня перемыкаются.

В области низких температур температурная за-
висимость флуктуаций кондактанса связана с нали-
чием сбоя фазы на краевом состоянии. Длина пе-
риметра краевых состояний в блоках, из которых
состоит проводящая цепочка, ограничивается дли-
ной фазовой когерентности lφ. Рассмотрим порог
перколяции. Каждый из блоков, размером поряд-
ка l2 = a(lφ/a)

1/df , в котором длина края дости-
гает lφ, превращается в отдельное сопротивление,
включенное последовательно-параллельно в общую
сеть. Величина такого сопротивления порядка h/e2.
Флуктуации величины каждого сопротивления име-
ют такой же порядок. При последовательном вклю-
чении сопротивления складываются, поэтому сопро-
тивление ∼ L/l2 h/e

2, а флуктуация сопротивления
∼
√

L/l2 h/e
2. При параллельном соединении скла-

дываются проводимости и флуктуации кондактан-
са равны

√

L/l2 e2/h. В обоих случаях δG/〈G〉 ∼
√

l2/L. Если lφ = l0(T0/T )
2, это дает степенную зави-

симость δG/〈G〉 ∝ l
1/2df

φ ∝ T−1/df . Полученная зави-
симость качественно согласуется с эксперименталь-
ной (см. рис. 3), т.е. амплитуда ФП падает с ростом
температуры по степенному закону, но с показателем
степени, отличным от найденного экспериментально.

Таким образом, в данной работе сообщается о
наблюдении микроволновой ФП системы бесщеле-
вых ДФ в HgTe квантовых ямах критической тол-
щины, флуктуирующей при изменении затворного
напряжения с амплитудой, растущей с увеличением
размеров проводника и при уменьшении температу-
ры. Предложена теоретическая модель обнаружен-
ной ФП, основанная на предположении о том, что
указанная система представляет собой перколяцион-
ную сетку геликоидальных токовых состояний, мик-
роволновая ФП которой слабо растет при увеличе-
нии размеров в силу фрактального характера ука-
занной сетки.
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В области низких температур и напряжений: 0 6 |eV | ≪ T ≪ ∆0 получена формула для одночастич-
ной вольт-амперной характеристики J(V, T, c, β) “грязного” (малые концентрации одинаковых немагнит-
ных примесей в I-слое) SIN-контакта (S – сверхпроводник, I – неупорядоченный изолятор, N – нормаль-
ный металл), где: e – модуль заряда электрона, ∆0 – сверхпроводящая щель в S-береге контакта при
температуре T = 0, V – напряжение на контакте, c≪ 1 – безразмерная концентрация примесей в I-слое,
β = (ε0 − µ)/∆0 – безразмерная девиация актуального для данной задачи однопримесного электронно-
го энергетического уровня ε0 (на одинаковых примесях в I-слое) относительно уровня µ электронного
химпотенциала контакта. Показано, что присутствие случайных узкозонных квантовых закороток в
неупорядоченном I-слое приводит в некоторой ограниченной области Ωd(c, β) на плоскости параметров
(c, β) к аномально сильной знакопеременной девиации одночастичной вольт-амперной характеристики
грязного SIN-контакта относительно одночастичной вольт-амперной характеристики этого же грязного
контакта, вычисляемой по формуле существующей теории. На численном примере продемонстрирова-
но, что относительная девиация одночастичной ВАХ для характерных значений параметров грязного
SIN-контакта в области Ωd(c, β) может достигать нескольких порядков, что обеспечивает возможность
экспериментального проявления этого эффекта. Обсуждены условия применимости рассмотренной мо-
дели грязного SIN-контакта, предложена принципиальная схема соответствующего эксперимента.
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1. Введение. Экспериментальные и теоретиче-
ские исследования низкотемпературного квантового
электронного транспорта в SIN-контактах и структу-
рах на их основе мотивируются, как перспективами
их практического применения, например, в высоко-
точных болометрах, низкотемпературных термомет-
рах, устройствах электронного охлаждения, так и
логикой развития квантовой теории гибридных ме-
зоскопических структур в области низких темпера-
тур. Краткий обзор этой тематики приведен в рабо-
те [1], в которой, среди прочего, изложены резуль-
таты проведенных авторами экспериментальных ис-
следований вольт-амперной характеристики (ВАХ)
SIN-контактов в области низких температур и напря-
жений: 0 6 |eV |, T ≪ ∆0. При этом обнаружены зна-
чительные расхождения результатов экспериментов
и существующей теории ВАХ SIN-контактов [2, 3]
(см. рис. 3 и комментирующий его текст в работе [1]).

Авторами [1] констатируется, что эти расхожде-
ния существующей теории и эксперимента обуслов-
лены, по-видимому, тем, что в существующей тео-

1)e-mail: wkirpich@rambler.ru

рии не учтены все факторы, существенно влияющие
на проводимость SIN-структур. В этом контексте ав-
торами отмечено, среди прочего, возможное влия-
ние на характеристики контактов процессов взаимо-
диффузии материалов контактов, процессов отжи-
га и коррозии. Очевидно, что в результате протека-
ния этих процессов в оксидном I-слое контакта могут
оказаться, хотя бы и в малых концентрациях, слу-
чайно распределенные по объему этого слоя немаг-
нитные примеси, например, не окисленные в ходе
технологического процесса изготовления туннельно-
го контакта атомы одного из его металлических бе-
регов. В этом случае актуальные для рассматрива-
емой здесь задачи квазилокальные однопримесные
электронные энергетические уровни ε0 в I-слое нахо-
дятся в ближайшей окрестности равновесного элек-
тронного химпотенциала µ грязного SIN-контакта:
0 6 |ε0 − µ| ≪ µ, U0 − µ, где U0 – барьерный потен-
циал I-слоя. В таком слабо неупорядоченном I-слое
имеются случайные узкозонные квантовые закорот-
ки [4, 5], которые могут оказывать существенное вли-
яние на низкотемпературный квантовый электрон-
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ный транспорт в грязных SIN-контактах, не учиты-
ваемое существующей теорией.

Поскольку при экспериментальных исследовани-
ях низкотемпературной ВАХ грязного SIN-контакта
измеряемый ток является суммой одночастичного и
двухчастичного – андреевского [6] токов, то необхо-
димо изучать влияние случайных квантовых закоро-
ток на каждое из этих слагаемых в отдельности. В
этой работе рассматривается только одночастичный
ток в грязном SIN-контакте, вклад которого в сум-
марный ток может быть не только теоретически, но
и экспериментально выделен в области температур
TA < T < ∆0, где TA ≪ ∆0 – температура кроссо-
вера между одночастичным и двухчастичным тунне-
лированием (см. рис. 2 и комментирующий его текст
в [1], а также п. 6 в настоящей статье).

В существующей теории [3, 7] формула для одно-
частичной ВАХ SIN-контакта в области параметров
0 6 |eV |, T ≪ ∆0 имеет вид:

J(V, T ) =
Gn

e

√

2π∆0Te
−∆0/T sh

(

eV

T

)

, (1)

где Gn – линейный кондактанс контакта в нормаль-
ном (NIN) состоянии при T = 0.

Отметим, что формула (1) получена в рам-
ках стандартного предположения существующей
теории низкотемпературного квантового электрон-
ного транспорта в SIN-контактах, состоящего в
том, что вероятность туннелирования электро-
нов через I-слой практически не зависит от их
энергии ε, (отсчитываемой от уровня µ) на акту-
альных для рассматриваемой задачи масштабах
0 6 |ε| ∼ ∆0 ≪ µ, U0 − µ, в отличие от вероятности
туннелирования в исследуемой здесь модели грязно-
го SIN-контакта, которая в области Ωd(c, β) на тех же
масштабах является резко неоднородной функцией
энергии ε, имеющей ярко выраженные туннельные
резонансы, ассоциированные со случайными узко-
зонными (γ/∆0 < 1, где γ – энергетическая ширина
туннельного резонанса) квантовыми закоротками
в неупорядоченном I-слое [4, 5]. В связи с этим
возникает естественный теоретический вопрос –
сводится ли влияние случайных узкозонных кван-
товых закороток на одночастичную ВАХ грязного
SIN-контакта лишь к “перенормировке” (в сторону
увеличения) кондактанса Gn в формуле (1)? Или в
контексте эксперимента – пригодна ли формула (1)
для описания экспериментальной одночастичной
ВАХ грязного SIN-контакта, если в нее подстав-
лять полученное в результате прямого измерения
экспериментальное значение кондактанса Gn этого
грязного контакта?

В работе [8] дан отрицательный ответ на этот
вопрос. Там показано, что в частном случае – при
β = (ε0 − µ)/∆0 = 0 – присутствие случайных уз-
козонных квантовых закороток в неупорядоченном
I-слое приводит к значительной отрицательной де-
виации одночастичной ВАХ грязного SIN-контакта –
значительному недостатку тока по отношению к од-
ночастичной ВАХ (1) с перенормированным кванто-
выми закоротками кондактансом Gn. Иными слова-
ми – в этом случае формула (1) дает значительно за-
вышенное значение одночастичного тока в грязном
SIN-контакте.

Ниже показано, что в общем случае (|β| > 0) при-
сутствие случайных узкозонных квантовых закоро-
ток в неупорядоченном I-слое приводит в некоторой
ограниченной областиΩd(c, β) на плоскости парамет-
ров (c, β) к сильной знакопеременной девиации одно-
частичной ВАХ грязного SIN-контакта относительно
одночастичной ВАХ этого же грязного SIN-контакта,
вычисляемой по формуле (1) существующей теории.
Получено уравнение, решение которого задает на
плоскости (c, β) линию кроссовера βc(c) – демарка-
ционную кривую, разделяющую область Ωd(c, β) на
две подобласти: Ωd(c, β) = Ω−

d (c, β) + Ω+
d (c, β), где

Ω−
d (c, β) – подобласть с сильной отрицательной де-

виацией ВАХ (недостаток тока), Ω+
d (c, β) – подоб-

ласть с сильной положительной девиацией ВАХ (из-
быток тока). Для характерных значений параметров
грязного SIN-контакта приведен численный пример,
иллюстрирующий вышеописанный “сценарий” и, в
том числе, показывающий, что относительная деви-
ация одночастичной ВАХ грязного SIN-контакта мо-
жет достигать нескольких порядков, что обеспечива-
ет возможность экспериментального проявления это-
го эффекта. Обсуждены условия применимости рас-
смотренной модели грязного SIN-контакта, предло-
жена принципиальная схема соответствующего экс-
перимента.

2. Модель. В области низких температур и на-
пряжений 0 6 |eV |, T ≪ ∆0 рассматривается модель
грязного SIN-контакта в виде сэндвича, представля-
ющего собой чистые (без примесей) массивные S и
N берега, разделенные плоским тонким I-слоем тол-
щиной L и площадью S со случайно распределен-
ными в нем одинаковыми притягивающими электро-
ны немагнитными примесями. Регулярный (не воз-
мущенный примесями) барьерный потенциал I-слоя
равен U0 = const > µ, электроны в I-слое предпо-
лагаются невзаимодействующими как между собой,
так и с другими квазичастицами, а их подбарьерное
рассеяние на примесях – упругим. Энергия ε0 акту-
ального для данной задачи квазилокального одно-
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примесного электронного энергетического уровня на
одинаковых примесях в I-слое находится в ближай-
шей окрестности равновесного электронного химпо-
тенциала контакта: 0 6 |ε0 − µ| ≪ µ, U0 − µ. Ра-
диус локализации электронного состояния на этом
уровне равен α−1 = [2me(U0−ε0)/~2]−1/2. По объему
Vi = LS неупорядоченного I-слоя макроскопически
однородно распределены Ni ≫ 1 примесей с плотно-
стью n = Ni/Vi, c = nα−3 ≪ 1 – их безразмерная
концентрация. Таким образом, для неупорядоченно-
го I-слоя принята модель слабого (c ≪ 1) структур-
ного (горизонтального, недиагонального) беспорядка
Лифшица [9].

В рамках этой модели в неупорядоченном I-слое
имеются маловероятные флуктуации пространствен-
ного расположения примесей в виде уединенных,
слабоизвилистых, квазиэквидистантных (почти оди-
наковые расстояния между соседними примесями)
цепочек из m = 1, 2, 3, . . . примесей, соединяющих
противоположные берега контакта. В пространствен-
но узких трубках (радиусом ∼α−1) вдоль этих це-
почек сосредоточены специфические пути упругого
туннелирования электронов – квантовые резонансно-
перколяционные траектории (КРПТ) [10, 11], с кото-
рыми ассоциированы достаточно узкие энергетиче-
ские зоны резонансной туннельной прозрачности –
туннельные резонансы, “центрированные” на энер-
гию уровня ε0, энергетические ширины которых
γm ≪ µ, U0 − µ. Хотя коэффициенты упругого
прохождения электронов вдоль КРПТ и достаточ-
но малы – для типичных значений параметров гряз-
ного SIN-контакта Dres

m ∼ 10−3 ÷ 10−4, но они на
несколько порядков больше коэффициентов прохож-
дения вдоль других путей туннелирования через I-
слой: D0 ∼ 10−9 ÷ 10−10 (см. п. 6). Такие уеди-
ненные квазиэквидистантные цепочки примесей яв-
ляются своеобразными “параллельно включенными”
случайными квантовыми закоротками в слабо неупо-
рядоченном I-слое. Хотя статистические веса случай-
ных квантовых закороток (определяемые совмест-
ным выполнением упомянутых выше условий: уеди-
ненности, слабой извилистости и квазиэквидистант-
ности) и весьма малы, именно квантовые закоротки,
за счет достаточно больших, по сравнению с другими
путями (в обход квантовых закороток), значений ко-
эффициентов прохождения Dres

m , определяют харак-
тер упругого низкотемпературного квантового элек-
тронного транспорта в грязных MIM (M = N, S) тун-
нельных контактах в достаточно широких областях
Ωd(c, β). Краткий обзор соответствующих работ при-
веден в [4].

Слабо неупорядоченный I-слой имеет достаточ-
но большую площадь S, необходимую для “подав-
ления” обусловленных случайными квантовыми за-
коротками мезоскопических флуктуаций кондактан-
са Gn грязного контакта [11]:

√
S ≫ α−1c−1/2 exp

[

cπL3

2

]

, L = αL. (2)

При выполнении (2) описание одночастичной
ВАХ грязного SIN-контакта на основе лишь среднего
по ансамблю случайных примесных конфигураций в
I-слое кондактанса Gn является вполне адекватным.

Для электронов проводимости в N -береге кон-
такта принята модель ферми- газа с изотропным
квадратичным законом дисперсии ε(p) = p2/2me,
в S-береге – модель БКШ (Бардина–Купера–
Шриффера).

3. Одночастичный ток через квантовую за-

коротку. Одночастичный ток через уединенную m-
примесную квантовую закоротку в грязном SIN-
контакте представим в виде [7, 8]:

i(m)(V, T, δ, u) =
4e

π~

∞
∫

−∞

∑

p,q

|T (m)
p,q (δ, u)|2×

× ImGR
N (ε+ eV,p) ImGR

S (ε,q)×
×[nF (ε, T )− nF (ε+ eV, T )] dε,

(3)

где δ = ε0 − µ, |δ| ≪ µ, U0 − µ, u – “шаг” квантовой
закоротки, безразмерное (в единицах α−1) среднее
расстояние между соседними примесями в квазиэк-
видистантной квантовой закоротке,

ImGR
N (ε+ eV,p) ≡ ImGR

N (ε+ eV, ξp) =

= −πδ(ε+ eV − ξp),
(4)

ImGR
S (ε,q) ≡ ImGR

S (ε, ξq) =

= −π(ε+ ξ
q
)δ(ε2 − ξ2q −∆2) sign(ε),

(5)

– мнимые части запаздывающих одночастичных
функций Грина в N и S берегах контакта соответ-
ственно,

ξp =
p2

2me

− µ, sign(ε) =

{

−1, ε < 0,

+1, ε > 0.

nF (ε, T ) =
(

eε/T + 1
)−1

(6)

– фермиевская функция распределения, T (m)
p,q (δ, u) –

матричные элементы туннельного гамильтониана
для “виртуального” SIN-контакта, в котором ток те-
чет лишь через рассматриваемую здесь квантовую
закоротку:

Ĥ
(m)
T (δ, u) =

∑

p,q,σ

T (m)
p,q (δ, u)â+p,σ b̂q,σ + h. c. (7)
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Гамильтониан (7) описывает гибридизацию элек-
тронных состояний в различных берегах контакта,
обусловленную их туннельной связью через кванто-
вую закоротку, âp,σ, b̂q,σ – операторы уничтожения
электронов в N и S берегах контакта соответственно,
σ – проекция спина электрона.

Переходя в (3) от сумм по p,q к интегралам по
ξ
p
, ξ

q
и вычисляя эти интегралы, получаем:

i(m)(V, T, δ, u) =
4πeν1(0)ν2(0)

~
×

×
∫

|ε|>∆

|T (m)(ε, δ, u)|2 |ε|√
ε2 −∆2

×

×[nF (ε, T )− nF (ε+ eV, T )] dε,

(8)

где ν1(0) = ν1(ε = 0), ν2(0) = ν2(ε = 0) – од-
ночастичные плотности электронных состояний на
уровне Ферми в берегах грязного контакта в нор-
мальном (NIN) состоянии,

|T (m)(ε, δ, u)|2 ≡ |T (m)(ε, ε, δ, u)|2 ∼ Dres
m (ε, δ, u) (9)

– усредненный по направлению импульсов p,q (и
поэтому зависящий только от сохраняющейся при
упругом туннелировании полной энергии ε тунне-
лирующего электрона) квадрат диагонального по ε

матричного элемента туннельного гамильтониа-
на (7), пропорциональный усредненному подобным
же образом коэффициенту упругого прохождения
электроном квантовой закоротки [11]:

Dres
m (ε, δ, u) ∼ exp

[

− (ε− δ)2

γ2m(u)

]

, (10)

где
γm(u) = 4(U0 − ε0)u

−1e−u (11)

– энергетическая ширина туннельного резонанса, ас-
социированного с квантовой закороткой.

С учетом (10) формулу (9) перепишем в виде ра-
венства

|T (m)(ε, δ, u)|2 = |T (m)
0 |2 exp

[

− (ε− δ)2

γ2m(u)

]

, (12)

где в соответствии с идеологией метода туннельно-
го гамильтониана неизвестный параметр |T (m)

0 |2 вы-
ражается через линейный (|eV | ≪ γm(u)) туннель-
ный кондактанс квантовой закоротки в нормальном
состоянии виртуального контакта при T = 0. Для
получения этой связи в формуле (3) сделаем заме-
ну ImGR

S (ε,q) → ImGR
N (ε,q) и вычислим ток через

квантовую закоротку при T = 0, после чего находим
искомую связь:

|T (m)
0 |2 =

~

4πe2ν1(0)ν2(0)
g(m)
n (δ, u, T = 0) exp

[

δ2

γ2m(u)

]

,

(13)

где [5]:

g(m)
n (δ, u, T = 0) = σ0

e2

2π~
exp

[

− δ2

γ2m(u)

]

(14)

– линейный кондактанс квантовой закоротки в нор-
мальном состоянии виртуального контакта при T =

0, σ0 = (U0 − ε0)ε0/(2π
4U2

0 ).
Вычисляя интеграл (8) с учетом соотноше-

ний (12), (13) при 0 6 |eV | ≪ T ≪ ∆0, γm(u),
представим формулу для одночастичного тока через
квантовую закоротку в виртуальном SIN-контакте в
следующем виде:

i(m)(V, T, δ, u) =

=

[

g
(m)
n (δ, u, T = 0)

e

√

2π∆0Te
−∆0/T sh

(

eV

T

)

]

ϕm(δ, u),

(15)
где выражение в квадратной скобке интерпретирует-
ся как правая часть формулы (1) для одночастичной
ВАХ виртуального SIN-контакта,

ϕm(δ, u) = exp

[

− ∆2
0

γ2m(u)

]

ch

(

2∆0δ

γ2m(u)

)

(16)

– мультипликатор, учитывающий девиацию одноча-
стичной ВАХ (15) виртуального SIN-контакта отно-
сительно одночастичной ВАХ (1) для этого же вир-
туального контакта.

Вводя безразмерные переменные: энергетическую
ширину туннельного резонанса η = γm(u)/∆0 и деви-
ацию однопримесного уровня β = δ/∆0, представим
мультипликатор (16) в виде:

ϕ(η, β) = exp

(

− 1

η2

)

ch

(

2β

η2

)

. (17)

Решение уравнения

ϕ(η, β) = 1 (18)

задает на плоскости (η, β) линию кроссовера – дву-
значную демаркационную кривую

β±
c (η) = ±η

2

2
Arch(e1/η

2

), (19)

разделяющую области с недостатком (ϕ(η, β) < 1 –
отрицательная девиация: d(η, β) = ϕ(η, β) − 1 < 0)
и избытком (ϕ(η, β) > 1 – положительная девиация:
d(η, β) = ϕ(η, β)−1 > 0) тока на одночастичной ВАХ
виртуального SIN-контакта (рис. 1).

Функция β±
c (η) является универсальной функци-

ей своего аргумента η – одинаковой для всех кванто-
вых закороток с различными значениями m и u.
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Рис. 1. Линии кроссовера: β+
c (η) – кривая a, β−

c (η) –
кривая b. В области между этими кривыми ϕ(η, β) < 1,
вне этой области ϕ(η, β) > 1

На рисунке 2 приведены графики зависимостей
логарифмического индекса τ(η, β) мультипликато-
ра (17) от безразмерной девиации уровня β в интер-
вале −2 6 β 6 2 для двух значений безразмерной
ширины туннельного резонанса: η = 0.2, 0.5:

τ(η, β) = lgϕ(η, β). (20)

Эти графики демонстрируют:
1) ярко выраженную знакопеременную девиацию

d(η, β) = ϕ(η, β) − 1 одночастичной ВАХ виртуаль-
ного SIN-контакта с узкозонной (η < 1) квантовой
закороткой;

2) при η = 0.2 демаркационные значения β±
c ≃

±0.5, при η = 0.5 соответственно β±
c ≃ ±0.6;

3) с увеличением η мультипликатор ϕ(η, β) при-
ближается к единице, а, как видно из (17), в фор-
мальном пределе η → ∞ (классическая широкозон-
ная закоротка) мультипликатор ϕ(η = ∞, β) = 1, т.е.
девиация одночастичной ВАХ отсутствует.

4. Одночастичная ВАХ грязного SIN-

контакта. Суммируя токи (15) по всем уединенным
“параллельно включенным” случайным квантовым
закороткам с различными значениями m и u (с
учетом их статистического веса) и учитывая вклад
в ток чистого (c = 0) контакта, получаем следующее
представление для одночастичной ВАХ грязного
SIN-контакта:

J(V, T, c, β) =

=

[

Gn(c, β)

e

√

2π∆0Te
−∆0/T sh

(

eV

T

)]

Φ(c, β),
(21)

где β = δ/∆0, выражение в квадратных скобках сов-
падает с ВАХ (1) существующей теории, но с пере-
нормированным квантовыми закоротками линейным

Рис. 2. Логарифмический индекс τ (η, β) мультиплика-
тора ϕ(η, β): τ (η = 0.2, β) – кривая a, τ (η = 0.5, β) –
кривая b.

кондактансом Gn(c, β) этого контакта в нормальном
состоянии при T = 0:

Gn(c, β) = S[g0 + Sp〈ĝ〉(c, β)] (22)

Φ(c, β) =
g0 + Sp〈ĝϕ̂〉(c, β)
g0 + Sp〈ĝ〉(c, β) (23)

– мультипликатор, учитывающий девиацию одно-
частичной ВАХ (21) относительно одночастичной
ВАХ (1), g0 = G0n/S, 〈. . .〉 – символ усреднения по
случайным конфигурациям примесей в I-слое,

G0n = Sα2 8(U0 − µ)µ

πU2
0L

e−2L
(

e2

2π~

)

(24)

– туннельный кондактанс чистого контакта в нор-
мальном состоянии при T = 0 [5], L = αL – без-
размерная толщина I-слоя,

Sp〈ĝ〉(c, β) =
∑

m

∞
∫

L/m

pm(c, u)g(m)
n (β, u, T = 0) du,

(25)

Sp〈ĝϕ̂〉(c, β) =
∑

m

∞
∫

L/m

pm(c, u)×

×g(m)
n (β, u, T = 0) ϕm(β, u) du,

(26)

pm(c, u) = α2cme−cmπu3

[u2θ2(m,u)]m−1 (27)

– вероятность (на единицу площади контакта) обра-
зования уединенной m- примесной квантовой зако-
ротки с шагом u, θ(m,u) ≪ 1 – угол, характеризую-
щий извилистость квантовой закоротки, θ2(m,u) =

2(mu/L− 1) [10, 11].
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Заметим, что поскольку из-за экспоненциально
быстрого убывания вероятности pm(c, u) (27) при
увеличении аргумента u, главный вклад в интегра-
лы (25), (26) накапливается вблизи нижнего предела
umin = L/m, то верхний предел в этих интегралах
формально можно положить равным umax = ∞.

Анализ формул (21)–(27) показывает:
1. Поскольку, в соответствии с (17), при β = 0 все

“парциальные” мультипликаторы ϕm < 1, а в фор-
мальном пределе |β| → ∞ все ϕm > 1, то из (23),
(25), (26) следует, что при β = 0 мультипликатор
Φ < 1, а при |β| → ∞ мультипликатор Φ > 1. Это
означает, что уравнение

Φ(c, β) = 1 (28)

имеет решение, которое задает на плоскости (c, β)

линию кроссовера – демаркационную кривую βc(c),
разделяющую на этой плоскости область Φ(c, β) <

1 – с недостатком тока (отрицательная девиация:
D(c, β) = Φ(c, β) − 1 < 0) и область Φ(c, β) > 1 – с
избытком тока (положительная девиация: D(c, β) =

Φ(c, β)−1 > 0) на одночастичной ВАХ грязного SIN-
контакта.

2. Так как в силу (14), (16), (17), (23), (25), (26)
мультипликатор Φ(c, β) инвариантен относительно
замены β → −β, то линия кроссовера βc(c) имеет две
ветви β+

c (c) и β−
c (c), симметричные относительно оси

β = 0.
3. На плоскости параметров (c, β) существует

ограниченная область Ωd(c, β), внутри которой
осуществляется сильная знакопеременная девиация
D(c, β) одночастичной ВАХ грязного SIN-контакта.
Линия кроссовера βc(c) делит эту область на две
подобласти:

Ωd(c, β) = Ω−
d (c, β) + Ω+

d (c, β), (29)

где Ω−
d (c, β) – подобласть с сильной отрицатель-

ной девиацией ВАХ, расположенная между кривы-
ми β+

c (c) и β−
c (c), Ω+

d (c, β) – подобласть с сильной
положительной девиацией ВАХ.

4. В области параметров Ωd(c, β) величина “при-
веденного” тока (21)

F (c, β) =
J(V, T, c, β)

J(V, T, c, β = 0)
=

Gn(c, β)Φ(c, β)

Gn(c, β = 0)Φ(c, β = 0)
(30)

имеет два ярко выраженных максимума вблизи ли-
ний β = ±1.

В следующем пункте приведен численный при-
мер, иллюстрирующий описанный выше “сценарий”.

5. Численный пример. На основе формул (21)–
(27) проведено численное исследование влияния де-

виации примесного уровня β = (ε0 − µ)/∆0 на од-
ночастичный ток J(V, T, c, β) (21) и мультиплика-
тор Φ(c, β) (23) для следующих характерных значе-
ний параметров грязного SIN-контакта: U0 = 10 эВ,
µ = 5 эВ, ∆0 = 10−3 эВ, L = 10. Показано, что
при этих значениях параметров случайные кванто-
вые закоротки оказывают сильное влияние на од-
ночастичный ток J и мультипликатор Φ в области
Ωd = {10−6 6 c 6 10−4, −2 6 β 6 2} на плоскости
параметров (c, β). В этой области главные вклады в
величины J и Φ дают наиболее вероятные однопри-
месные (m = 1) квантовые закоротки, имеющие ши-
рину туннельного резонанса γ1 = 2 · 10−4 эВ, и, сле-
довательно, являющиеся узкозонными: γ1/∆0 = 0.2.
При этом, менее вероятные двупримесные (m = 2)
квантовые закоротки имеют ширину туннельного ре-
зонанса γ2 = 4 · 10−2 эВ и являются широкозонны-
ми: γ2/∆0 = 40 ≫ 1, а, следовательно, как и более
широкозонные закоротки с m > 3, не влияют на де-
виацию одночастичной ВАХ грязного SIN-контакта
(см. рис. 2 и комментирующий его текст). За преде-
лами области Ωd суммарный вклад всех возможных
m- примесных (m > 1) квантовых закороток в вели-
чины J и Φ пренебрежимо мал по сравнению с “фо-
новыми” значениями этих величин, определяемыми
параметрами чистого (c = 0) SIN-контакта.

На рисунке 3 приведены графики зависимостей
логарифмического индекса λ(c, β) мультипликато-
ра (23) от безразмерной девиации примесного уров-
ня β в интервале −2 6 β 6 2 для трех значений
концентрации примеси: c = 10−4, 10−5, 10−6:

λ(c, β) = lgΦ(c, β). (31)

Эти графики демонстрируют ярко выраженные
минимумы мультипликатора Φ при значении β = 0,
соответствующие сильной отрицательной девиации
одночастичной ВАХ грязного SIN-контакта (недо-
статок тока) и столь же ярко выраженные макси-
мумы мультипликатора Φ при значениях β = ±1,
соответствующие сильной положительной девиации
одночастичной ВАХ грязного SIN-контакта (избы-
ток тока). Точки демаркации для всех трех графиков
практически одинаковы β±

c ≃ ±0.5. При |β| > 2 де-
виация ВАХ практически отсутствует.

На рисунке 4 приведены графики зависимостей
логарифмического индекса ι(c, β) “приведенного” то-
ка (30) от безразмерной девиации примесного уров-
ня β в интервале −2 6 β 6 2 для трех значений
концентрации примеси: c = 10−4, 10−5, 10−6:

ι(c, β) = lgF (c, β). (32)
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Рис. 3. Логарифмический индекс λ(c, β) мультиплика-
тора Φ(c, β): λ(c = 10−4, β) – кривая a, λ(c = 10−5, β) –
кривая b, λ(c = 10−6, β) – кривая c

Рис. 4. Логарифмический индекс ι(c, β) мультиплика-
тора F (c, β): ι(c = 10−4, β) – кривая a, ι(c = 10−5, β) –
кривая b, ι(c = 10−6, β) – кривая c

Эти графики демонстрируют ярко выраженные
максимумы приведенного одночастичного тока при
значениях β = ±1, соответствующие особенностям
плотности одночастичных состояний νs(ε) на краю
сверхпроводящей щели |ε| = ∆0 в S-береге контак-
та [12]:

νs(ε) ∼
{

|ε|(ε2 −∆2
0)

−1/2, |ε| > ∆0,

0, |ε| < ∆0.
(33)

6. Обсуждение модели и полученных ре-

зультатов. Отметим несколько существенных ас-
пектов рассмотренной здесь модели грязного SIN-
контакта и полученных в рамках этой модели резуль-

татов, для чего ответим на несколько актуальных в
этом контексте вопросов:

1. Является ли уединенная квантовая закоротка
в неупорядоченном I-слое грязного SIN-контакта до-
статочно “слабой связью” между его берегами – та-
кой, чтобы можно было вычислять одночастичный
ток через нее в рамках теории возмущений в форме
метода туннельного гамильтониана (7)–(14)?

Безразмерным малым параметром теории возму-
щений в методе туннельного гамильтониана явля-
ется малый коэффициент прохождения (туннельная
прозрачность) слабой связи D ≪ 1. Для случая m-
примесной квантовой закоротки коэффициент про-
хождения (10) с учетом предэкспоненты [11] имеет
вид:

Dres
m (ε, δ, u) =

σ(ε0)

2
exp

[

− (ε− δ)2

γ2m(u)

]

, (34)

где σ(ε0) = (U0−ε0)ε0/(2π4U2
0 ), δ = ε0−µ – девиация

примесного уровня ε0, γm(u) = 4(U0 − ε0)u
−1e−u –

энергетическая ширина туннельного резонанса, ас-
социированного с этой закороткой, u – “шаг” кванто-
вой закоротки. Для типичных значений параметров
SIN-контакта (см. п. 5) имеем:

Dres
m = 10−3 ÷ 10−4 ≪ 1 при |ε− δ| 6 γm(u), (35)

и, следовательно, квантовые закоротки являются
“слабыми связями”. Отметим, что такие достаточно
малые значения Dres

m ≪ 1 обусловлены отражениями
электронов на границах I-слоя даже при резонанс-
ных энергиях туннелирующих электронов [10, 11].

Заметим также, что для тех же значений пара-
метров контакта коэффициент прохождения элек-
тронов через “фон” (24), т.е. “в обход” квантовых за-
короток в I-слое, на несколько порядков меньше:

D0 =
8(U0 − µ)µ

πU2
0L

e−2L = 10−9 ÷ 10−10. (36)

Таким образом, в грязном SIN-контакте имеем:

D0 ≪ Dres
m ≪ 1, (37)

и, следовательно, метод туннельного гамильтониана
применим не только для вычисления одночастичного
тока через “фон”, но и через уединенную квантовую
закоротку.

2. Существует ли не только теоретическая, но и
экспериментальная возможность выделить одноча-
стичный вклад в суммарный (одночастичный + ан-
дреевский) ток в грязном SIN-контакте со случай-
ными квантовыми закоротками в неупорядоченном
I-слое?
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В эксперименте (см. рис. 2 и комментирующий его
текст в [1]) показано, что одночастичный вклад в
суммарный ток доминирует над андреевским (двух-
частичным) вкладом в области температур TA <

T < ∆0 и напряжений 0 6 |eV | < ∆0, где TA ≪

∆0 – температура кроссовера между одночастич-
ным и двухчастичным туннелированием. Экспери-
ментальные значения, приведенные в [1]: TA = 0.2 K,
∆0 = 2.2 K.

TA – температура, при которой экспоненциаль-
но “вымерзающий” при понижении T одночастичный
дифференциальный кондактанс SIN-контакта (или
уединенной квантовой закоротки в “грязном” SIN-
контакте) Gd(V = 0, T ) ∼ De−∆0/T сравнивает-
ся с андреевским дифференциальным кондактансом
GAd(V = 0, T ) ∼ D2, который “не вымерзает” даже
при T = 0. ЗдесьD ≪ 1 – коэффициент прохождения
I-слоя, либо уединенной квантовой закоротки.

Качественная (с логарифмической точностью)
теоретическая оценка для TA следует из соотноше-
ния Gd(V = 0, TA) = GAd(V = 0, TA) и имеет вид:

TA ∼ ∆0

| lnD| , D ≪ 1. (38)

Отсюда, с учетом (35), для уединенной квантовой
закоротки в грязном SIN-контакте имеем:

TA ∼ ∆0

| lnDres
m | ∼ 0.1∆0, (39)

а для “чистого” (c = 0) SIN-контакта, с учетом (36),
имеем:

TA ∼ ∆0

| lnD0|
∼ 0.01∆0. (40)

Заметим, что, если в (39) подставить упомянутое
выше экспериментальное значение [1] ∆0 = 2.2 K,
то для квантовой закоротки получаем TA ∼ 0.2 K,
что, во всяком случае, не противоречит эксперимен-
тальному значению [1] TA = 0.2 K. Если же подста-
вить ∆0 = 2.2 K в (40), то получаем для “чистого”
SIN-контакта TA ∼ 0.02 K, что на порядок меньше
экспериментального значения TA = 0.2 K. Учитывая
качественный характер этих оценок, отметим, тем
не менее, что исследованный в эксперименте [1] SIN-
контакт, весьма вероятно, оказался “грязным”, т.е. со-
держащим примеси и ассоциированные с ними кван-
товые закоротки в I-слое.

Таким образом, как видно из (39), даже в грязном
SIN-контакте со случайными квантовыми закорот-
ками в неупорядоченном I-слое, существует область
температур TA < T < ∆0, TA ≪ ∆0, внутри которой
одночастичный вклад в суммарный ток доминирует

над двухчастичным, и, следовательно, возможен экс-
перимент по обнаружению и исследованию девиаций
его одночастичной ВАХ, описываемых мультиплика-
торами (23) и (30).

3. Поскольку эффект аномальной девиации одно-
частичной ВАХ грязного SIN-контакта (рис. 3) тео-
ретически предсказан в рамках модели с “горизон-
тальным” (недиагональным) беспорядком Лифши-
ца [9], учитывающим случайный “разброс” простран-
ственных координат одинаковых примесей в неупо-
рядоченном I-слое, то возникает естественный во-
прос о “границе устойчивости” этого эффекта по от-
ношению к возмущениям модели Лифшица, обуслов-
ленным, например, дополнительным – “вертикаль-
ным” (диагональным) беспорядком Андерсона [13],
учитывающим случайный “разброс” энергий акту-
альных для рассматриваемой задачи примесных
уровней εi в неупорядоченном I-слое.

В рамках модели Андерсона энергия примесного
уровня εi представляется в виде:

εi = ε0 + ξ, (41)

где ξ – статистическая флуктуация энергии при-
месного уровня, имеющая некоторое непрерывное
распределение плотности вероятности ρ(ξ), которое
можно выбирать из соображений математического
удобства [14]. В рассматриваемой здесь задаче будем
считать его гауссовским:

ρ(ξ) =
1√
πw

e−ξ2/w2

, 0 6 w ≪ µ, U0 − µ, (42)

где w – характерная ширина распределения. Очевид-
но, что 〈ξ〉ξ = 0, 〈εi〉ξ = ε0, где 〈. . .〉ξ – символ усред-
нения по распределению ρ(ξ).

Граница устойчивости эффекта аномальной деви-
ации определяется критическим значением ширины
распределения (42) w = wc, при превышении кото-
рого эта девиация “разрушается” сильными андерсо-
новскими флуктуациями энергии примесного уров-
ня (41). Как и в задаче о переходе Андерсона “ме-
талл – андерсоновский диэлектрик” [13, 14], в рас-
сматриваемой здесь задаче необходимо получить тео-
ретическую оценку критического значения wc.

В рамках модели Лифшица (все εi = ε0 = const)
причиной аномальной девиации одночастичной ВАХ
грязного SIN-контакта является сильная и резкая
неоднородность коэффициента прохождения D(ε)

неупорядоченного I-слоя на характерных масштабах
0 6 |ε| ∼ ∆0. Такая неоднородность D(ε) “обеспечи-
вается” наиболее вероятными и наиболее узкозонны-
ми (γ1/∆0 < 1) однопримесными (m = 1) квантовы-
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ми закоротками при значениях девиации примесных
уровней δ = ε0 − µ в пределах 0 6 |δ| ∼ ∆0.

При учете андерсоновских флуктуаций (41), (42)
коэффициент прохождения однопримесной кванто-
вой закоротки (34) становится функцией случайного
аргумента ξ:

Dres
1 (ε, δ + ξ, u = L) = σ(ε0 + ξ)

2
exp

[

− (ε− δ − ξ)2

γ21(u)

]

,

(43)
которая при вычислении одночастичного тока через
весь грязный SIN-контакт должна усредняться по
статистическому ансамблю однопримесных кванто-
вых закороток, присутствующих в неупорядоченном
I-слое, т.е. по распределению ρ(ξ) (42):

〈Dres
1 (ε, δ+ ξ, u = L)〉ξ =

∞
∫

−∞

Dres
1 (ε, δ+ ξ, u = L)ρ(ξ)dξ.

(44)
Среднее (44) легко вычисляется в предельных

случаях слабых (w/γ1 ≪ 1) и сильных (w/γ1 ≫ 1)
андерсоновских флуктуаций:

〈Dres
1 (ε, δ + ξ, u = L)〉ξ = (45)

=

[

1− 0

(

w2

γ21

)]

σ(ε0)

2
exp

[

− (ε− δ)2

γ21

]

,
w

γ1
≪ 1,

〈Dres
1 (ε, δ + ξ, u = L)〉ξ =

=
γ1
w

σ(ε0)

2
exp

[

− (ε− δ)2

w2

]

,
w

γ1
≫ 1, (46)

В пределе слабых флуктуаций усредненный ко-
эффициент прохождения (45) с точностью до малых
поправок ∼ (w2/γ21) ≪ 1 совпадает с соответствую-
щим коэффициентом прохождения в модели Лифши-
ца (34) и, следовательно, аномальная девиация од-
ночастичной ВАХ грязного SIN-контакта остается,
практически, неизменной.

В пределе сильных флуктуаций энергетическая
ширина усредненного коэффициента прохожде-
ния (46) “размазывается” андерсоновскими флук-
туациями до значения w ≫ γ1, а его амплитуда
уменьшается присутствием множителя γ1/w ≪ 1 в
предэкспоненте.

Если w ≫ ∆0 > γ1, то усредненный коэффициент
прохождения (46) на масштабах энергий 0 666 |ε| ∼
∆0 и девиаций примесного уровня 0 666 |δ| ∼ ∆0

становится практически однородной функцией энер-
гии ε, и, следовательно, девиация одночастичной
ВАХ грязного SIN-контакта “разрушается” сильны-
ми андерсоновскими флуктуациями.

Таким образом, на качественном уровне стано-
вится ясно, что критическое значение безразмерно-

го параметра w/γ1, характеризующего силу андер-
соновских флуктуаций, находится в интервале 1 <

wc/γ1 < ∆0/γ1, внутри которого и происходит плав-
ный переход от аномально сильной девиации одно-
частичной ВАХ грязного SIN-контакта к отсутствию
девиации. Для рассмотренного в п. 5 численного при-
мера ∆0/γ1 = 5 и, следовательно, для этого примера
1 < wc/γ1 < 5. Если, достаточно условно, в каче-
стве критического выбрать значение в середине это-
го интервала, то для рассмотренного примера имеем:
wc/γ1 = 3.

7. Возможные эксперименты. Эксперименты
должны проводиться с контактами достаточно боль-
шой площади S (2), необходимой для подавления
мезоскопических флуктуаций туннельного кондак-
танса Gn грязного контакта в области температур
TA < T < ∆0 и напряжений 0 6 |eV | ≪ T , где TA ≪

∆0 – температура кроссовера между одночастичным
и двухчастичным туннелированием (см. п. 6). Воз-
можны два типа экспериментов:

1. Эксперимент первого типа ассоциирован
с рис. 3. Принципиальная схема эксперимента
первого типа – основываясь на формуле (21), про-
водятся косвенные измерения мультипликатора Φ

по результатам прямых независимых измерений
одночастичного тока J , туннельного кондактан-
са Gn, сверхпроводящей щели ∆0, температуры T и
напряжения V . Если полученные значения Φ ока-
зываются заметно меньше единицы, то это может
свидетельствовать о наличии в I-слое примесных
уровней и соответствующих квантовых закороток
со значениями девиации примесного уровня вблизи
значения β = 0, а если значения Φ оказываются
заметно больше единицы – вблизи значений β = ±1.
Если с высокой точностью Φ = 1, то либо “фазо-
вая точка” контакта (c, β) находится вне области
Ωd(c, β), либо андерсоновские флуктуации превыша-
ют критическое значение и “разрушают” девиацию
одночастичной ВАХ.

2. Эксперимент второго типа ассоциирован с
рис. 4 и предполагает наличие электростатического
затвора у SIN-контакта, с помощью которого можно
изменять положение примесных уровней ε0 в I-слое
относительно уровня электронного химпотенциала
контакта µ, т.е. регулировать девиацию примесного
уровня по закону:

β(VG) = β(VG = 0) + αVG, (47)

где VG – потенциал затвора, α – некоторая константа.
Принципиальная схема эксперимента второго

типа – провести измерения одночастичного тока (21)
при постоянных значениях V и T , изменяя в соответ-
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ствии с (47) девиацию β(VG) с помощью потенциала
электростатического затвора VG. Если зависимость
тока J от девиации β будет иметь максимумы
(аналогично рис. 4), при изменении β на несколько
единиц, то это будет означать наличие актуальных
для данной задачи квантовых закороток в I-слое.
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Перестраиваемые линейно-оптические схемы являются важным элементом как классических, так
и квантовых информационных технологий. Масштабирование таких схем становится возможным толь-
ко при переходе к интегральному исполнению, что усложняет их характеризацию из-за невозможно-
сти реконструкции каждого элемента по отдельности. Существующие методы характеризации линейно-
оптических схем требуют многократных измерений фаз матричных элементов передаточной матрицы
при различных значениях управляющих параметров, что представляет собой значительные эксперимен-
тальные трудности. В данной работе предлагается новый подход: мы демонстрируем, что, измерив лишь
коэффициенты пропускания для определенного набора значений управляющих параметров оптической
схемы, можно построить математическую модель, способную предсказывать коэффициенты пропуска-
ния для произвольных значений параметров. Этот метод успешно апробирован в численном экспери-
менте на примере перестраиваемого четырехканального интерферометра, реализующего произвольное
унитарное преобразование. Предложенный метод открывает новые возможности для более эффективной
характеризации и проектирования перестраиваемых линейно-оптических схем.

DOI: 10.31857/S1234567824120115, EDN: XVPRCN

1. Введение. Использование классических и
квантовых свойств света открывает новые воз-
можности для методов обработки информации [1].
Линейно-оптические схемы (многоканальные интер-
ферометры) играют важную роль в классической и
квантовой оптической связи [2], в квантовых вычис-
лениях [3–6], и задачах машинного обучения [7–9].
Математически любая линейно-оптическая схема
полностью описывается с помощью передаточной
матрицы Mij , связывающей электрические поля во

входных E(i)
in и в выходных E(j)

out каналах:

E
(j)
out =

∑

i

MijE
(i)
in . (1)

В идеальном случае передаточная матрица явля-
ется унитарной, но при наличии оптических потерь
свойство унитарности теряется. Квадраты модулей
ее элементов |Mij |2 являются коэффициентами про-
пускания оптического излучения из i-го входа в j-й
выход и измеряются элементарно. Фазы матричных
элементов измеряются интерференционным [10, 11]
или корреляционным [12–14] способом, что является

1)e-mail: Leon.006w@yandex.ru

более сложной и затратной по времени эксперимен-
тальной задачей.

В большинстве задач передаточную матрицу
необходимо перестраивать, чтобы иметь возмож-
ность точно реализовать то или иное заданное
преобразование. В интегральных оптических схемах
это делается с помощью изменения оптической
длины различных плечей интерферометра посред-
ством термо- или электрооптического эффекта
[15–17]. Таким образом можно построить интеграль-
ную схему, реализующую произвольное унитарное
преобразование [18–21], однако подбор значений
управляющих параметров, позволяющих получить
заданное преобразование с необходимой точностью,
является сложной задачей, которая может решаться
двумя способами.

Первый способ основан на физической итераци-
онной подстройке параметров и измерении переда-
точной матрицы на каждой итерации [22, 23]. По-
скольку перестройка и измерение передаточной мат-
рицы занимают достаточно большое время, этот спо-
соб не является оптимальным.

Второй способ заключается в том, чтобы сначала
измерить некоторое количество передаточных мат-
риц схемы для разных наборов значений управляю-
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щих параметров, затем построить математическую
модель, описывающую их связь, а затем уже чис-
ленно подобрать значения параметров, реализующих
заданное преобразование [24–26]. Последняя стадия
этого процесса является сравнительно быстрой, но
на первой стадии все равно необходимо полностью (с
учетом фаз) измерить большое количество переда-
точных матриц.

Однако, в ряде приложений, таких как реализа-
ция квантового генератора случайных чисел на осно-
ве квантовых блужданий [27], симуляция квантового
переноса [16], квантовое распределении ключей [28],
реализация оптических переключателей для однофо-
тонных источников [29] и протоколов распределения
запутанности [30, 31], где можно использовать такие
переключатели, фазы элементов передаточной мат-
рицы не играют никакой роли. Поэтому представля-
ет интерес решение задачи характеризации перестра-
иваемой линейно-оптической схемы в редуцирован-
ном виде, когда сначала измеряются только модули
матричных элементов (коэффициенты пропускания
схемы) при различных значениях управляющих па-
раметров, а затем строится математическая модель
схемы, позволяющая предсказывать значения коэф-
фициентов пропускания при произвольных значени-
ях управляющих параметров.

Настоящая работа посвящена решению этой про-
блемы на примере четырехканального интерферо-
метра, реализующего произвольное унитарное пре-
образование. При этом структура интерферометра
считается известной, но неизвестны значения пара-
метров его элементов.

2. Математическая модель. Мы исследуем
возможность редуцированной характеризации пере-
страиваемых линейно-оптических схем на примере
четырехканального интерферометра, построенного
по схеме Клементса [19], реализующего произволь-
ное унитарное преобразование, структура которого
изображена на рис. 1. Интерферометр состоит из на-
бора волноводов и светоделителей. Часть волноводов
содержит управляемые фазовые элементы. Каждый
волновод с контролируемым фазовым набегом осу-
ществляет преобразование поля следующего вида:

Eout =
√
TEine

i(θ+φ), (2)

где T – коэффициент пропускания по мощности, θ –
некоторый неизвестный начальный фазовый сдвиг, а
φ – контролируемый фазовый сдвиг. Для пассивных
волноводов φ ≡ 0. Поскольку общий фазовый сдвиг
всех выходных полей не влияет на финальное рас-
пределение мощности оптического излучения, часть
начальных фазовых сдвигов θ можно занулить.

Рис. 1. (Цветной онлайн) Структура исследуемой
линейно-оптической схемы. Параметры схемы, подле-
жащие определению обозначены цветом: оранжевый –
коэффициенты связи светоделителей R; серый – коэф-
фициенты пропускания волноводов t; красный – на-
чальные фазовые сдвиги θ. Зеленым обозначены кон-
тролируемые фазовые сдвиги φ

Каждый светоделитель осуществляет двухмодо-
вое преобразование полей:

(

E
(1)
out

E
(2)
out

)

=

(√
1−R −

√
R√

R
√
1−R

)(

E
(1)
in

E
(2)
in

)

, (3)

где R – коэффициент связи (доля излучения, кото-
рая переходит из одной моды в другую). Таким об-
разом, все светоделители считаются унитарными, а
все потери и фазовые сдвиги переносятся в волново-
ды. В результате вектор неизвестных параметров ξ

состоит из 12 коэффициентов связи R, 28 коэффици-
ентов пропускания T и 17 фазовых сдвигов θ, а век-
тор контролируемых фаз φ состоит из 10 элементов.
Зная параметры ξ и φ, можно рассчитать переда-
точную матрицу интерферометра Mij(ξ,φ) и его ко-
эффициенты пропускания по мощности Tij(ξ,φ) =

|Mij(ξ,φ)|2.
Измерение коэффициентов пропускания интер-

ферометра Tij происходит следующим образом. На
i-й вход подается оптическое излучение мощности P ,
и измеряются мощности выходного излучения в каж-
дом из выходных каналов Pij , где j = 1, . . . , 4. Про-
цедура повторяется 4 раза для i = 1, . . . , 4. В резуль-
тате коэффициенты пропускания можно определить
как Tij = Pij/P . Однако, в реальном эксперименте
измеренные значения могут отличаться от реальных.
Как правило, наибольший вклад в инструменталь-
ные погрешности вносят шумы детектора. В числен-
ном эксперименте это моделируется следующим об-
разом. К каждой рассчитанной выходной мощности
Pij добавляется случайная величина xij , имеющая
нормальное распределение с нулевым средним значе-
нием и среднеквадратичным отклонением σij = ηPij ,
где η – отношение шум/сигнал, которое считается
одинаковым для всех измерений. При этом все слу-

11 Письма в ЖЭТФ том 119 вып. 11 – 12 2024



944 Л. В. Бигуаа, К. Г. Катамадзе, Б. И. Бантыш, Ю. И. Богданов

чайные величины xij независимы друг от друга и
принимают новые значения при каждом новом из-
мерении. Таким образом, измеренные значения мощ-
ности P̃ij будут отличаться от идеальных, а изме-
ренные значения коэффициентов пропускания будут
равны T̃ij = P̃ij/P .

3. Алгоритм характеризации. Алгоритм ха-
рактеризации состоит из этапа обучения, на кото-
ром происходит определение оптимальных значений
неизвестных параметров модели оптической схемы ξ̂

и этапа валидации, на котором проверяется, насколь-
ко хорошо полученная модель описывает результат
эксперимента. Если модель не проходит валидацию,
то этап обучения повторяется. Кроме того, в числен-
ном эксперименте проводилась процедура тестиро-
вания, которая повторяла процедуру валидации на
большем объеме экспериментальных данных. Ниже
мы рассмотрим подробнее оба этапа.

3.1. Этап обучения. Случайным образом генери-
руется Ked = 30 конфигураций управляющих па-
раметров {φ(k)}. Для каждой конфигурации φ(k)

измеряются все коэффициенты пропускания схемы
T̃

(k)
ij . Для тех же значений управляющих парамет-

ров и некоторых значений неизвестных параметров
ξ′ можно рассчитать коэффициенты пропускания
T

(k)
ij = Tij(ξ

′,φ(k)). Тогда оптимальные значения па-

раметров ξ̂ могут быть найдены методом глобальной
минимизации некоторой меры близости ∆(ξ′) между

рассчитанными T (k)
ij и измеренными T̃ (k)

ij коэффици-
ентами пропускания. Простейшим вариантом такой
меры может быть сумма квадратов их разностей:

∆T (ξ
′) =

√

∑

k

[

δT (ξ′,φ(k))
]2
, (4)

где

δT (ξ
′,φ(k)) =

1

4

√

∑

i,j

[

Tij(ξ′,φ(k))− T̃
(k)
ij

]2

. (5)

Однако в ряде задач важны не абсолютные, а
относительные коэффициенты пропускания τij ≡
Tij/Ti0, где Ti0 =

∑

j Tij – полное пропускание схемы
при подключенном i-м входе. Фактически, τij – это
коэффициенты деления мощности излучения меж-
ду разными выходами, сумма которых равна едини-
це. Для оптимизации коэффициентов деления можно
минимизировать меру близости

∆τ (ξ
′) =

√

∑

k

[

δτ (ξ′,φ(k))
]2
, (6)

где

δτ (ξ
′,φ(k)) =

1

4

√

∑

i,j

[

τij(ξ′,φ(k))− τ̃
(k)
ij

]2

. (7)

В численном эксперименте мы минимизировали
сумму квадратов этих функций:

∆(ξ′) =
√

∆2
T (ξ

′) + ∆2
τ (ξ

′) (8)

и в результате получали оценку неизвестных па-
раметров схемы ξ̂. При этом выбор такой целевой
функции обусловлен желанием добиться высокой
точности предсказания одновременно как для абсо-
лютных значений коэффициентов пропускания Tij ,
так и для относительных коэффициентов деления
τij .

Алгоритм был написан на языке Python, а ми-
нимизация проводилась методом дифференциальной
эволюции [32] из библиотеки scipy.optimize. Явно за-
данные параметры метода следующие: количество
итераций – 100, толерантность – 0.0001; парамет-
ры рекомбинации и мутации – 0.7 и 0.35; параметр
popsize – 40.

3.2. Этапы валидации и тестирования. На эта-
пе валидации полученной оценки генерируется но-
вая случайная выборка из Kval = 400 конфигу-
раций управляющих параметров {φ(k)}. Для каж-
дой конфигурации снова измеряются коэффициен-
ты пропускания T̃

(k)
ij и рассчитывается мера близо-

сти δτ (ξ̂,φ
(k)). Если для всех конфигураций {φ(k)}

эта мера оказывалась меньше некоторого порогового
значения δthτ , то валидация считается пройденной. В
противном случае стохастический алгоритм оптими-
зации запускался еще раз. В ходе работы было пока-
зано, что разумным значением δthτ является соотно-
шение шум/сигнал η. В этом случае для прохожде-
ния валидации оптимизационный алгоритм было до-
статочно перезапустить не более 70 раз. При этом все
повторы алгоритма оптимизации и этапа валидации
проводились на одном и том же наборе измерений.
Мера близости абсолютных значений коэффициен-
тов пропускания δT на этапе валидации не проверя-
лась, поскольку опыт показал, что она всегда оказы-
валась достаточно малой.

На этапе тестирования еще раз генерируется слу-
чайная выборка из Ktest = 104 ≫ Kval конфигура-
ций управляющих параметров {φ(k)}. Для более пол-
ного анализа результатов для каждой конфигура-
ции рассчитывались три меры близости: δT (ξ̂,φ(k)),
δτ (ξ̂,φ

(k)), а также

δT0(ξ̂,φ
(k)) =

∑

i,j

Tij(ξ
′,φ(k))

∑

i,j

T̃
(k)
ij

. (9)
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Последняя мера близости показывает, во сколько раз
предсказанное суммарное пропускание схемы отли-
чается от экспериментального. В идеальном случае
δT0 → 1, в то время как δT , δτ → 0.

Важным отличием этапа тестирования от этапа
валидации является то, что на этапе тестирования
нас интересуют истинные значения коэффициентов
пропускания, поэтому при тестировании детекторы
считаются идеальными и не добавляют шумов.

Заметим, что описанный алгоритм не позволя-
ет определить истинные значения параметров схемы
ξtrue, поскольку эта задача не имеет единственного
решения. Но схема с параметрами ξ̂ будет давать те
же распределения оптических мощностей, при тех
же значениях управляющих параметров, что и ис-
ходная, чего достаточно для практических примене-
ний.

В частности, результаты измерений инвариантны
относительно переноса оптических потерь от начала
схемы к концу, а также относительно перераспреде-
ления постоянных фазовых сдвигов.

4. Результаты численного эксперимента.

Численный эксперимент проводился с 15-ю различ-
ными оптическими схемами, параметры которых
ξtrue выбирались следующим образом: коэффициен-
ты пропускания T на входах и выходах схемы вы-
бирались случайным образом из диапазона 0.025 −
0.178 (включая границы), коэффициенты пропуска-
ния внутренних волноводов – из диапазона 0.8−1,
коэффициенты связи светоделителей R выбирались
случайным образом из диапазона 0.4−0.8, а все фа-
зы θ выбирались случайно от 0 до 2π. Эти парамет-
ры соответствуют возможностям изготовления опти-
ческих интегральных схем методом фемтосекундной
лазерной печати. Границы параметров учитывались
в процессе оптимизации.

Для каждого интерферометра проводилась ха-
рактеризация с разным уровнем шумов детекторов
η = 10−9, 10−8, . . . , 10−1. Качество характеризации
оценивалось на основе расчета мер близости коэф-
фициентов пропускания δT , коэффициентов деления
δτ и полного пропускания δT0 на тестовой выборке.
Для каждого коэффициента шум/сигнал все три ме-
ры близости вычислялись для 15 различных схем и
104 конфигураций управляющих элементов (факти-
ческий объем статистической выборки для каждой
схемы).

На рисунке 2 показаны примеры гистограмм всех
трех мер близости для случая самых больших шумов
η = 10−1. При этом можно заметить, что на гисто-
грамме (с) рис. 2 значения меры близости для коэф-
фициентов пропускания больше единицы, т.е. алго-

Рис. 2.(Цветной онлайн) Гистограммы распределений
мер близости δ для соотношения шум/сигнал η = 10−1.
(a) – Мера близости коэффициентов пропускания δT .
(b) – Мера близости коэффициентов деления ∆δτ . (c) –
Мера близости коэффициентов полного пропускания
δT0.

ритм систематически предсказывает большие коэф-
фициенты пропускания. Мы связываем такое пове-
дение с особенностями использованного метода оп-
тимизации.

На рисунке 3 приведены диаграммы типа “ящик
с усами” [33] для распределений мер близости для
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Зависимость мер близости ∆δ

от соотношения шум/сигнал η. (a) – Мера близости
коэффициентов пропускания δT . (b) – Мера близости
коэффициентов деления ∆δτ . (c) – Мера близости ко-
эффициентов полного пропускания δT0. Пунктиром на
каждом из графиков показаны значения η.

всех остальных значений шумов. Данные диаграм-
мы устроены следующим образом: границами ящика
с усами служат соответственно 1-й и 3-й квартили,
линия в середине ящика — это медиана. Каждый ус
продолжается до крайней из точек, отстоящих не да-
лее, чем на 1.5 межквартильных расстояния от соот-
ветствующей границы ящика. Более удаленные точ-
ки (при наличии таковых), не попадающие в указан-
ные границы, идентифицируются как выбросы и от-
мечаются отдельными точками. С практической точ-
ки зрения, выбросы, отвечающие малым значениям
мер близости несущественны.

По представленным графикам видно, что при
уровне шумов η > 10−6 все меры близости пропор-

циональны η, но при этом δT ∼ η/100, δτ ∼ η/10, а
|1− δT0| ∼ η. Таким образом, исследуемая калибров-
ка с большей точностью позволяет предсказывать со-
отношения коэффициенов пропускания, чем полное
пропускание схемы. При уровне шумов η < 10−6 все
меры близости выходят на константы, отвечающие
погрешностям численного счета, в частности, по-
грешности алгоритма оптимизации и ошибке округ-
ления.

Заключение. В работе исследована возмож-
ность редуцированной калибровки перестраиваемых
линейно-оптических схем, при которой измеряются
только модули матричных элементов передаточной
матрицы. На примере четырехканального интерфе-
рометра, построенного по схеме Клементса в чис-
ленном эксперименте показано, что проведя изме-
рения для сравнительно небольшого набора значе-
ний управляющих параметров (30 различных конфи-
гураций), можно построить ее математическую мо-
дель, которая будет предсказывать коэффициенты
пропускания (модули элементов передаточной мат-
рицы) схемы при произвольных значениях управля-
ющих параметров. При этом погрешность предска-
зания пропорциональна отношению шум/сигнал де-
текторов, использующихся при калибровочных изме-
рениях.
Что касается масштабирования данного подхода на
линейно-оптические схемы большей размерности, то
этот вопрос является предметом дальнейших иссле-
дований, поскольку из-за увеличения числа неиз-
вестных параметров вычислительная сложность оп-
тимизационного алгоритма существенно возрастает.
В то же время, результаты настоящего исследования
позволяют предположить, что и для схем большей
размерности все меры близости восстановленной мо-
дели схемы будут иметь тот же порядок, что и ин-
струментальная погрешность измерений.
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Обсуждается связь наличия во Вселенной метастабильных объектов с различным “временем жизни”
с ростом энтропии и “стрелой времени”. Конечное “время жизни” метастабильных объектов позволяет
приписать многим из них существование собственных “локальных часов”. Распад любой метастабильной
системы во Вселенной приводит к образованию более стабильных объектов и к испусканию фотонов и
других частиц. Эти фотоны и частицы взаимодействуют с частицами более стабильных подсистем во
Вселенной, что приводит к их эргодичности. Испускание фотонов в расширяющейся Вселенной при рас-
паде метастабильных состояний делает эти процессы необратимыми и задает “стрелу времени”, несмотря
на обратимость физических уравнений, описывающих данные процессы.

DOI: 10.31857/S1234567824120127, EDN: YPDEJI

1. Причины роста энтропии в любой квазиза-
мкнутой физической подсистеме и существование
(или иллюзия существования) “стрелы времени” яв-
ляются одними из самых важных проблем современ-
ной физики. Поведение объектов как в классической,
так и в квантовой физике описывается уравнения-
ми, обратимыми во времени. В результате возникает
вопрос об источниках необратимости, роста энтро-
пии в конечных системах и “стрелы времени”. Из-
вестно, что для конечных систем необходимым и до-
статочным условием для необратимого установления
распределения Гиббса и “термализации” подсистемы
является локальная неустойчивость и перемешива-
ние фазовых траекторий [1]. В классической физи-
ке неустойчивость связана со столкновениями час-
тиц или процессами рассеяния квазичастиц (коле-
бательных возбуждений) [1]. При сколь угодно ма-
лой неопределенности импульсов и координат час-
тиц такая неустойчивость быстро приводит к росту
энтропии и “термализации” системы. Причина ма-
лых флуктуаций импульсов и координат частиц (или
неопределенность начальных условий) обычно свя-
зывается со взаимодействием рассматриваемой под-
системы с большим внешним окружением (термоста-
том). В квантовой механике потеря информации и
необратимость эволюции (коллапс волновой функ-
ции) также связывается с хаотическим воздействием
окружения (прибора) [2]. В отличие от классическо-
го случая, в квантовой системе причиной потери ин-

1)e-mail: brazhkin@hppi.troitsk.ru

формации (роста энтропии) являются малые флук-
туации параметров гамильтониана (а не начальных
условий), также вызванные хаотической динамикой
“классического” окружения [2]. При этом как в клас-
сическом, так и в квантовом случае остается не до
конца решенной проблема поиска первопричины хао-
тической динамики самого окружения (прибора, тер-
мостата). Все аргументы приходится повторять для
все более обширной внешней системы и конечном
счете – распространять на всю Вселенную. Обыч-
но при этом говорится, что возможность применения
обычных физических законов ко всей Вселенной со-
мнительна [3] или, что информация “растворяется в
бесконечной Вселенной” [2].

Когда говорится о “стреле времени”, в физи-
ке обычно подразумевается именно “термодинами-
ческая” шкала времени, связанная с ростом энтро-
пии. Такие “стрелы времени” как “волновая”, “кван-
товая”, “причинно-следственная” фактически можно
также свести к “термодинамической” [4]. “Психоло-
гическая” “стрела времени” является субъективным
свойством сознания живых существ, хотя имеются
попытки связать и эту “стрелу” с “термодинамиче-
ской”: процессы, идущие вспять во времени с убыва-
нием энтропии, согласно [5] не могут оставить след
в сознании наблюдателя. Некоторрые исследовате-
ли вообще считают, что “стрела времени” во Все-
ленной существует лишь благодаря существованию
живых организмов или “наблюдателя”. Имеется так-
же “слабая стрела времени”, связанная со слабым
взаимодействием и с редкими нарушениями CPT-
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симметрии (распад K-мезона) [6]. Наконец, имеются
космологические “стрелы времени”, задаваемые ги-
потетическим “Большим взрывом”, связанные с тем,
что события, ближайшие к “Большому взрыву”, бы-
ли явно асимметричны по времени. Космологические
первопричины “запуска” эволюции Вселенной актив-
но дискутируются [7–14]. Так, в работе [7] предпо-
лагается, что CPT-симметрия сохраняется в сумме
для пар Вселенная – Анти–Вселенная, которые воз-
никают при Большом взрыве. В обеих репликах име-
ются “стрелы времени”, направленные в разные сто-
роны. В ряде моделей [8, 9] нулевой отсчет времени
для начала стадии инфляции Вселенной отсутству-
ет. Спонтанная инфляции является бесконечной по
времени, причем в обе стороны направления време-
ни. В большинстве моделей для появления асиммет-
ричных по времени решений требуются очень специ-
фические начальные условия при образовании Все-
ленной (см., например, монографию [10]). Однако
в ряде моделей никакие особенные начальные усло-
вия не требуются [11, 12]. Имеются утверждения, что
неограниченность Вселенной, вообще, является до-
статочным условием для возникновения “стрелы вре-
мени” [12]. Имеются также многочисленные попытки
связать “космологическую” и “термодинамическую”
“стрелы” и шкалы времени [13, 14]. В этих же ра-
ботах обсуждаются проблемы низкой энтропии на
ранней стадии Вселенной и ее неограниченного ро-
ста при эволюции, а также проблема “точек отско-
ка” по времени или “точек Януса” (см. также рабо-
ту [12]). Отдельного внимания заслуживают рабо-
ты, подчеркивающие важность гравитации [11, 13].
Наличие гравитации приводит к “раздвоению” реше-
ний уравнений, несмотря на их формальную обрати-
мость по времени. Подчеркивается, что самогравити-
рующие системы являются “нетермодинамическими”
[10]. При наличии гравитации изначально почти од-
нородная Вселенная неизбежно кластеризуется, са-
мым ярким проявлением этой кластеризации явля-
ется образование галактик [10]. Несмотря на то, что
большинство астрономических наблюдений противо-
речит стационарным моделям Вселенной (без Боль-
шого взрыва) [8, 10], у данных моделей Вселенной
также по-прежнему имеется много сторонников. В
целом, ситуация далека от определенной. Космоло-
гические причины запуска эволюции Вселенной(ых)
будут, безусловно, еще много и долго обсуждать-
ся. В любом случае, эволюция Вселенной имеет ме-
сто в любых моделях. Цель настоящей работы – бо-
лее скромная – обратить внимание на мало обсуж-
даемый аспект последствия эволюции Вселенной, а
именно, на явления метастабильности во Вселенной

на всех уровнях организации материи и на всех мас-
штабах времен.

2. Понятие метастабильности первоначально воз-
никло в физике фазовых переходов. При фазовых
переходах 1-го рода из-за наличия энергетического
барьера для превращения одна фаза вещества мо-
жет какое-то время существовать в области стабиль-
ности другой. Такие объекты как переохлажденный
пар, перегретая и переохлажденная жидкость – это
примеры метастабильных веществ из школьного кур-
са физики. Если время жизни перегретой жидко-
сти может составлять микросекунды, то такие ме-
тастабильные твердые фазы, как стекло, алмаз, бе-
лый фосфор и др., могут существовать при нормаль-
ных условиях астрономические времена [15]. Впо-
следствии, понятие “метастабильного состояния”, как
не самого низколежащего по энергии и отделенного
от стабильного состояния энергетическим барьером,
было распространено на атомную и ядерную физику,
химию, биологию, электрические и нейронные сети
и т.п. [16]. Причем на каждом уровне организации
материи понятие стабильного состояния тоже не од-
нозначно. Так, изомеры в химии – это вещества с
одинаковым “полным” химическим составом, но раз-
ные по построению или пространственному располо-
жению атомов. Изомер с наинизшей энергией счита-
ется стабильным, а другие – метастабильными. Од-
нако, если рассматривать не “полный” химический
состав, а “удельный”, то все химические соединения
являются метастабильными относительно смеси про-
стых неорганических соединений [15]. Так, например,
ацетилен C2H2 и бензол C6H6 имеют одинаковую сте-
хиометрию C0.5H0.5. Бензол лежит по энергии ниже
ацетилена, и они оба лежат по энергии выше графа-
на, который, в свою очередь, метастабилен относи-
тельно смеси графит (75 %) – метан (25 %) [15]. При
высоких давлениях и температурах все молекуляр-
ные химические соединения испытывают необрати-
мые превращения сначала в более стабильные поли-
меризованные состояния (например, этилен→ поли-
этилен), а затем в смесь простых соединений (вода,
аммиак, двуокись углерода, метан и т.п.) [15]. Для
биологических объектов иерархия стабильных состо-
яний еще более сложная.

Понятие метастабильности можно применять не
только к многочастичным системам, но и к индиви-
дуальным атомам и атомным ядрам. Так, возбуж-
денное состояние атома с одним или несколькими
электронами на верхних уровнях может существо-
вать достаточно долго с последующим переходом
в стабильное состояние и высвечиванием фотонов
(фосфоресценция).
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До сих пор мы говорили о метастабильных систе-
мах с электромагнитным взаимодействием. Метаста-
бильность присутствует и во многих системах со сла-
бым и сильным взаимодействием. Многие атомные
ядра могут находиться в состоянии метастабильных
изомеров с различными временами жизни, при пере-
ходе в стабильное состояние они испускают гамма-
кванты. Радиоактивные ядра также можно рассмат-
ривать как метастабильные объекты – при радиоак-
тивном распаде образуются более стабильные ядра и
испускаются альфа-частицы, электроны, нейтрино и
фотоны. Энергия связи на нуклон в зависимости от
атомного номера имеет пологий максимум в районе
атомного номера железа. Таким образом, ядра всех
элементов формально метастабильны относительно
ядра железа – более легкие ядра должны слиться пу-
тем термоядерного синтеза, более тяжелые распасть-
ся – путем радиоактивного распада. В этом отноше-
нии все звезды можно рассматривать как метаста-
бильные объекты, в которых происходит образование
более стабильных ядер. Можно пойти и дальше: при
высоких плотностях для звезд большой массы про-
исходит захват электронов протонами и образование
нейтронных звезд и, далее – “черных дыр”. Планеты
и остывшие звезды (белые и коричневые карлики)
также захватываются черными дырами. Испарение
“черных дыр” согласно современным представлени-
ям, по-видимому, завершает эволюцию Вселенной, и
возникает окончательно стабильное состояние ваку-
ума с фотонами и лептонами [17]. В рамках моде-
ли космологической эволюции энтропия Вселенной
равна отношению числа фотонов к числу барионов
во Вселенной и стремится к бесконечности в оконча-
тельном стабильном состоянии. Заметим, что и сам
вакуум может находиться в метастабильном состоя-
нии – “ложный вакуум” с временем жизни порядка
10100 с [18]. По одной из гипотез переход метастабиль-
ного вакуума в стабильный – это и есть эквивалент
“Большого взрыва”.

На разных уровнях организации материи энер-
гетические барьеры могут составлять от 10−7 эВ до
109 эВ в расчете на частицу. В таких же широких
пределах варьируется и выделение энергии при пре-
вращении метастабильного состояния в стабильное.
Заметим, что в данной статье мы не делаем разли-
чия между метастабильными и нестабильными объ-
ектами. Метастабильные объекты – это все объек-
ты с конечным временем жизни, в том числе, сколь
угодно малым. Самые короткоживущие возбужден-
ные состояния во Вселенной имеют аттосекундные
времена жизни (например, ядра Be8 в звездах при
синтезе углерода). Абсолютно нестабильных объек-

тов с нулевым временем жизни в природе не суще-
ствует. В конденсированных системах при высоких
температурах барьеры преодолеваются за счет тем-
пературных флуктуаций, для метастабильных ядер
барьеры преодолеваются за счет эффектов туннели-
рования. Такой широкий спектр барьеров приводит
к еще более широкому спектру “времен жизни” ме-
тастабильных состояний – от 10−18 с до 10100–10200 с
в случае конечного времени жизни протона и вплоть
до 10ˆ10100 c, если протон является стабильным [17].
Во втором случае все элементы “успевают” перейти
в железо за 101000 с [17]. Возраст нашей Вселенной
(5·1017 с) обычно рассматривается как символ необы-
чайно долгого времени, однако с точки зрения “вре-
мени жизни” ряда метастабильных объектов – это
время является очень малым.

Все метастабильные состояния (за исключением
вакуума) возникают как “кинетические продукты” в
ходе эволюции Вселенной. Метастабильные ядра об-
разуются в ходе ядерных реакций в недрах звезд ли-
бо при их взрывах. Метастабильные конденсирован-
ные среды – в ходе последующего агрегирования ато-
мов и молекул, фазовых переходов (в том числе, из-
менения агрегатного состояния вещества) и химиче-
ских реакций. В результате вся Вселенная оказыва-
ется “нашпигована” метастабильными объектами на
всех уровнях организации материи от атомных ядер
до живых организмов (см. рис. 1а). Как было сказано
выше, если Вселенная эволюционирует, она вообще
фактически не содержит стабильных объектов кроме
фотонов и ряда лептонов. Однако “времена жизни”
многих объектов (“стабильные” атомы, “стабильные”
ядра, конденсированные среды) существенно превы-
шают современное время существования нашей Все-
ленной, и такие объекты на нашем масштабе вре-
мен мы будем рассматривать как условно стабиль-
ные. Таким образом, важно не то, что все объекты
Вселенной метастабильны, а то, что существуют ме-
тастабильные объекты с временами распада во всем
важном для нас спектре времен – от аттосекунд до
миллиардов лет. Таким образом, реальная Вселенная
совсем не похожа на модельные равновесные системы
типа набора частиц газа или стабильных кристаллов.
Причем такая картина, как на рис. 1, не зависит от
конкретной модели эволюции Вселенной. Этот факт,
на наш взгляд, чрезвычайно важен для объяснения
причин эргодичности, роста энтропии во Вселенной
и “стрелы времени” на всех этапах эволюции Вселен-
ной и во всех ее областях, в том числе, “здесь и сей-
час”.

3. Во-первых, каждый метастабильный объект
имеет как бы свои собственные часы, синхронизо-
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Рис. 1. (Цветной онлайн) (a) – Стабильные (кристал-
лы, флюиды, стабильные ядра – голубой цвет) и мета-
стабильные (кристаллы, стекла, радиоактивные ядра –
красный цвет) объекты во Вселенной. Метастабиль-
ные объекты “имеют свои часы”, причем макроскопиче-
ские объекты “показывают одинаковое время”, в то вре-
мя как “часы” микрообъектов флуктуируют. (b) – Те
же объекты во Вселенной после превращения метаста-
бильных объектов в более стабильные с испусканием
фотонов и лептонов. (с) – Те же объекты во Вселенной,
демонстрация возбуждения границ стабильных объек-
тов фотонами и лептонами, приводящее к их термали-
зации. Большинство фотонов и лептонов улетает “на
бесконечность” в неограниченной Вселенной

ванные друг с другом (см. рис. 1а). Для стабильных
объектов время определяет только их взаимное по-
ложение в пространстве, тогда как для метастабиль-
ных – также их внутреннее состояние. Так, если в

образце изотопа фосфора P32 радиоактивный распад
испытала половина атомов, то это означает, что про-
шло примерно 2 недели. Если при 1500 ◦С в инерт-
ной атмосфере половина кристалла алмаза перешла
в графит, значит, прошла примерно 1 с и т.п. Одно-
значные показания и синхронизация времени, конеч-
но, присуща только макроскопическим объектам, со-
стоящим из большого числа частиц. Показания “ча-
сов” микрообъектов (атомов, ядер), конечно, будут
сильно флуктуировать и “показывать” правильное
время” лишь после усреднения (см. рис. 1а).

Закон сохранения энергии по отношению ко всей
расширяющейся Вселенной, по-видимому, неприме-
ним. Вместе с тем, для любой рассматриваемой ко-
нечной области этот закон выполняется. Естественно
считать, что переход из метастабильного в более ста-
бильное состояние является необратимым процессом.
При этом энергия всей системы должна сохраняться.
Если происходит превращение алмаз→ графит или
стекло→ кристалл, то выделяется определенное ко-
личество тепла. В результате нагревается какая-то
часть окружающей среды (возбуждаются дополни-
тельные фононы), затем происходит ряд процессов,
и, в конечном итоге, излучается набор фотонов. При
распаде возбужденных или радиоактивных ядер так-
же выделившаяся энергия “уносится” в виде фото-
нов (гамма-квантов) или в виде кинетической энер-
гии вылетевших частиц. Конечно, все эти превраще-
ния также должны описываться зависящими от вре-
мени и обратимыми уравнениями Шредингера. Для
описания процесса опять же необходимо рассматри-
вать как сам объект, так и его окружение. Напри-
мер, в случае перехода возбужденного электрона в
атоме на нижний уровень следует рассматривать си-
стему “атом плюс окружающий вакуум” (где есть ва-
куумные фотонные состояния). Исходная волновая
функция – это комбинация волновых функций элек-
трона в возбужденном состоянии и вакуумного по-
ля. В результате квантового процесса возбужденное
метастабильное состояние атома перейдет в состоя-
ние “стабильный атом плюс испущенный фотон” (до-
полнительный к полю нулевых фотонов в вакууме).
Волновая функция при этом будет комбинацией вол-
новой функции электрона на нижнем уровне и воз-
бужденного состояния вакуума – с дополнительным
возбужденным фотоном. Так же будет описываться
и процесс перехода возбужденного ядра-изомера с
испусканием гамма-кванта. Процесс радиоактивно-
го распада с точки зрения квантовой механики опи-
сывается как эволюция волновой функции частицы
(электрона, нейтрона, протона, альфа-частицы) при
туннелировании через барьер, создаваемый осталь-
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ными нуклонами ядра, в вакуум с приобретением ки-
нетической энергии. Аналогично, превращение лю-
бого метастабильного объекта в более стабильный
в конечном счете приводит к эмиссии фотонов и
других частиц (лептоны, нейтроны, альфа-частицы)
(см. рис. 1b). Если распад метастабильного состоя-
ния происходит в замкнутом боксе, то обратимость
уравнений Шредингера приводит к очень малой, но
ненулевой вероятности обратных процессов. Напри-
мер, испущенная альфа-частица может отразиться
от стенок и снова поглотиться ядром, переведя его
в метастабильное возбужденное состояние. Однако
в “открытой” расширяющейся Вселенной фотоны и
частицы формально могут “уйти” на бесконечность,
что и приводит к полной необратимости процесса,
несмотря на обратимость уравнения Шредингера.
Таким образом распад метастабильных состояний во
Вселенной задает необратимость и “стрелу времени”.
Напомним, что наше рассмотрение ограничено со-
временным типом эволюции Вселенной с расширени-
ем. Возможную стадию сжатия Вселенной, где фото-
ны не будут формально “уходить на бесконечность”,
мы не рассматриваем (см. выше обсуждение различ-
ных космологических моделей). Кроме того, испу-
щенные фотоны и другие частицы могут взаимодей-
ствовать с частицами равновесных на данных вре-
менах (условно стабильных) макроскопических под-
систем (газ, плазма, твердые тела, жидкости) (см.
рис. 1c). Именно это взаимодействие служит источ-
ником флуктуаций начальных условий и парамет-
ров гамильтониана в условно равновесных подсисте-
мах во Вселенной и их эргодичности. Таким обра-
зом, наличие во Вселенной метастабильных микро-
и макро-объектов различной природы приводит к 4-
м важным следствиям. Во-первых, Вселенную мож-
но условно разбить на стабильные (в данном диа-
пазоне времен) и метастабильные (т.е., претерпева-
ющие распад в данном диапазоне времен) области
(см. рис. 1а). Во-вторых, распад метастабильных со-
стояний приводит к неизбежным возбуждениям час-
тиц в условно стабильных подсистемах (см. рис. 1c),
что, в свою очередь, приводит к их эргодичности. В-
третьих, все макроскопические метастабильные объ-
екты являются локальными “автономными часами”,
идущими по времени синхронно (см. рис. 1а). И на-
конец, процессы распада метастабильных систем со-
провождаются эмиссией фотонов и других частиц,
что в неограниченной расширяющейся Вселенной
приводит к явлениям необратимости и “стреле вре-
мени”.

В итоге, можно заключить, что во Вселенной про-
исходит перманентный распад различных метаста-
бильных состояний во всех областях пространства и
во всем диапазоне времен, сопровождаемый испус-
канием частиц, главным образом – фотонов. Имен-
но эти процессы и возможность “ухода” этих частиц
“на бесконечность” в расширяющейся неограниченно
Вселенной могут рассматриваться как причины эрго-
дичности, необратимости эволюции и существования
“стрелы времени” “здесь и сейчас”.
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