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Äåòàëüíî íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå ïðîàíàëèçèðîâàí ôîíîííûé ñïåêòð ãðàôèòà è ðàññ÷èòàíû

ïàðöèàëüíûå âêëàäû â ôîíîííóþ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé îò ñìåùåíèé àòîìîâ âäîëü ñëîåâ è ïåðïåíäè-

êóëÿðíî ê íèì. Îïðåäåëåíû îñíîâíûå îòëè÷èòåëüíûå îñîáåííîñòè ôîíîííîãî ñïåêòðà ãðàôèòà, îá-

óñëîâëåííûå ïðèñóùèì åìó êâàçèäâóìåðíûì õàðàêòåðîì ðàñïðîñòðàíåíèÿ ôîíîíîâ, â ÷àñòíîñòè îñî-

áåííîñòü íà ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè, îáóñëîâëåííîé ñìåùåíèåì àòîìîâ âäîëü îñè c, àíàëîãè÷íàÿ

äèðàêîâñêîé îñîáåííîñòè â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå ãðàôåíà. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðîãíîçèðîâàòü îáùèå çàêî-

íîìåðíîñòè èçìåíåíèÿ ôîíîííîãî è ýëåêòðîííîãî ñïåêòðîâ ïðè èíòåðêàëÿöèè ãðàôèòà ðàçëè÷íûìè

ìåòàëëàìè, â òîì ÷èñëå îáúÿñíèòü èçìåíåíèå òåìïåðàòóðû ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà â èíòåðêàëè-

ðîâàííîì ãðàôèòå.

Äåòàëüíî íà ì³êðîñêîï³÷íîìó ð³âí³ ïðîàíàë³çîâàíî ôîíîííèé ñïåêòð ãðàô³òó òà ðîçðàõîâàíî

ïàðö³àëüí³ âíåñêè â ôîíîííó ãóñòèíó ñòàí³â â³ä çì³ùåíü àòîì³â âçäîâæ øàð³â òà â ïåðïåíäèêóëÿðíîìó

äî íèõ íàïðÿìêó. Âèçíà÷åíî îñíîâí³ â³äçíà÷àëüí³ îñîáëèâîñò³ ôîíîííîãî ñïåêòðà ãðàô³òó, ùî îáó-

ìîâëåí³ êâàç³äâîâèì³ðíèì õàðàêòåðîì ðîçïîâñþäæåííÿ ôîíîí³â, çîêðåìà îñîáëèâ³ñòü íà ñïåêòðàëü-

í³é ãóñòèí³, ùî ïîâ'ÿçàíà ç³ çì³ùåííÿì àòîì³â âçäîâæ îñ³ c òà º àíàëîã³÷íîþ äî ä³ðàê³âñüê³é îñîáëè-

âîñò³ â åëåêòðîííîìó ñïåêòð³ ãðàôåíó. Öå äîçâîëÿº ïðîãíîçóâàòè çàãàëüí³ çàêîíîì³ðíîñò³ çì³íè

ôîíîííîãî òà åëåêòðîííîãî ñïåêòð³â ïðè ³íòåðêàëÿö³¿ ãðàô³òó ð³çíèìè ìåòàëàìè, â òîìó ÷èñë³ ïîÿñíè-

òè çì³íè òåìïåðàòóðè íàäïðîâ³äíîãî ïåðåõîäó â èíòåðêàëüîâàíîìó ãðàô³ò³.

PACS: 63.20.–e Ôîíîíû â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ôîíîííûé ñïåêòð, çàêîí äèñïåðñèè ôîíîíîâ, èçãèáíàÿ æåñòêîñòü, êâàçèäâóìåðíûå
êðèñòàëëû, ãðàôåí, ãðàôèò.

Ââåäåíèå

Ãðàôèò è ñîåäèíåíèÿ íà åãî îñíîâå â ïîñëåäíåå

âðåìÿ âûçûâàþò ê ñåáå ïîâûøåííîå âíèìàíèå êàê

îáúåêò ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé, òàê è â êà÷åñ-

òâå, âîçìîæíî, íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûõ ìàòåðèàëîâ

ñîâðåìåííûõ òåõíîëîãèé (â ÷àñòíîñòè, íàíîòåõíîëî-

ãèé, ñì., íàïðèìåð, îáçîðû [1–4]). Ñëîèñòàÿ ñòðóêòóðà

ãðàôèòà ïðîÿâëÿåòñÿ â òàêèõ ëþáîïûòíûõ ÿâëåíèÿõ

êàê êâàíòîâûé ýôôåêò Õîëëà [5] è äèðàêîâñêàÿ äèñ-

ïåðñèÿ ýëåêòðîíîâ â ãðàôåíîâûõ ìîíîñëîÿõ [6].

Âàæíîé îñîáåííîñòüþ ãðàôèòîâûõ ñîåäèíåíèé

(îñîáåííî èíòåðêàëèðîâàííûõ ìåòàëëàìè) ÿâëÿåòñÿ

ñâÿçü ìåæäó ýëåêòðîííûìè ñâîéñòâàìè è ïàðàìåòðà-

ìè, îïðåäåëÿþùèìè äèíàìèêó ðåøåòêè (ñîîòíîøåíè-

åì ìàññ àòîìîâ, êîòîðûå îáðàçóþò äàííóþ ñòðóêòóðó,

è âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó íèìè). Ïîä äåéñòâèåì ìå-

õàíè÷åñêèõ äåôîðìàöèé ìåæàòîìíûå âçàèìîäåéñòâèÿ

ñóùåñòâåííî ìåíÿþòñÿ, â ðåçóëüòàòå èçìåíÿåòñÿ íå

òîëüêî ôîíîííûé ñïåêòð, íî è òàêèå âàæíûå õàðàêòå-

ðèñòèêè ýëåêòðîííîé ñèñòåìû ãðàôèòîâûõ ñòðóêòóð,

êàê øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû è êîíöåíòðàöèÿ íîñè-

òåëåé. Áëàãîäàðÿ ýòîìó ñîåäèíåíèÿ íà îñíîâå ãðàôèòà

ÿâëÿþòñÿ ýôôåêòèâíûìè ïðåîáðàçîâàòåëÿìè ìåõàíè-

÷åñêîãî äâèæåíèÿ â ýëåêòðè÷åñêèé ñèãíàë, ÷òî äåëàåò

èõ óíèêàëüíûìè ýëåìåíòàìè íàíîýëåêòðîìåõàíè÷åñ-

êèõ ñèñòåì.

Êðîìå òîãî, ïðèñóùàÿ ãðàôèòó òåñíàÿ ñâÿçü ýëåê-

òðîííûõ è êîëåáàòåëüíûõ ñâîéñòâ ñêàçûâàåòñÿ íà

ïðîâîäèìîñòè è ïåðåõîäå â ñâåðõïðîâîäÿùåå ñîñòîÿ-

íèå ãðàôèòà ñ äåôåêòàìè, â ÷àñòíîñòè, èíòåðêàëèðî-
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âàííîãî ìåòàëëàìè [7–13]. Òàê, òåìïåðàòóðà ñâåðõ-

ïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà â çàâèñèìîñòè îò òèïà

ìåòàëëè÷åñêîãî èíòåðêàëÿòà èçìåíÿåòñÿ îò 6,5 Ê äëÿ

C 6Yb äî 11,5 Ê äëÿ Ñ 6Ca [12,13]. Ïîñêîëüêó â ôîðìè-

ðîâàíèè ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñîñòîÿíèÿ êàê â «îáû÷-

íûõ» ñâåðõïðîâîäíèêàõ, òàê è â ñâåðõïðîâîäíèêàõ

ñ âûñîêîé òåìïåðàòóðîé ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà,

îñíîâíóþ ðîëü èãðàåò ýëåêòðîí-ôîíîííîå âçàèìîäå-

éñòâèå [14], íåò îñíîâàíèÿ ñ÷èòàòü ìåõàíèçì ñâåðõ-

ïðîâîäèìîñòè â èíòåðêàëèðîâàííîì ãðàôèòå îòëè÷-

íûì îò ÁÊØ. Îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿ Tc â òàêèõ

ñîåäèíåíèÿõ äîëæíû îïðåäåëÿòüñÿ ãëàâíûì îáðàçîì

îñîáåííîñòÿìè èõ ôîíîííîãî ñïåêòðà, ïîñêîëüêó çà-

ìåòíîå îòëè÷èå â ïîâåäåíèè ýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ

C6Yb è Ñ 6Ca ìàëîâåðîÿòíî.

Ïîýòîìó, ÷òîáû âûÿñíèòü, êàêèì îáðàçîì ìåíÿþò-

ñÿ ôîíîííûé è ýëåêòðîííûé ñïåêòðû ïðè èíòåðêàëÿ-

öèè ãðàôèòà ðàçëè÷íûìè ìåòàëëàìè è îïðåäåëèòü

çàâèñèìîñòü ýòèõ èçìåíåíèé îò äèíàìè÷åñêèõ ïàðà-

ìåòðîâ óãëåðîäà è èíòåðêàëèðîâàííîãî ìåòàëëà, íåîá-

õîäèìî äåòàëüíî íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå ïðî-

àíàëèçèðîâàòü ôîíîííûé ñïåêòð ÷èñòîãî ãðàôèòà.

2. Êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ãðàôèòà è

õàðàêòåð ñèëîâûõ ñâÿçåé ìåæäó àòîìàìè

Ñèëüíî àíèçîòðîïíûé ñëîèñòûé êðèñòàëë ãðàôèòà

(ñì. ðèñ. 1) ñîñòîèò èç òàê íàçûâàåìûõ ãðàôåíîâûõ

ìîíîñëîåâ, àòîìû êîòîðûõ îáðàçóþò ïðàâèëüíûå

øåñòèóãîëüíèêè. Òàêàÿ äâóìåðíàÿ ðåøåòêà ÿâëÿåòñÿ

ñëîæíîé, ñôîðìèðîâàííîé äâóìÿ ïëîòíî óïàêîâàííû-

ìè 2D-òðåóãîëüíûìè ïîäðåøåòêàìè (� è �), ïðè÷åì

àòîìû îäíîé èç íèõ ðàñïîëîæåíû â öåíòðàõ òÿæåñòè

òðåóãîëüíèêîâ äðóãîé ïîäðåøåòêè. Âåêòîðû Áðàâå,

ëåæàùèå â áàçèñíîé ïëîñêîñòè, ìîãóò áûòü âûáðàíû
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ïàðàìåòð c0 6 7≈ , �. Òàêèì îáðàçîì, ýëåìåíòàðíàÿ

ÿ÷åéêà ãðàôèòà ñîäåðæèò ÷åòûðå àòîìà.

Îòìåòèì, ÷òî â 2D-ðåøåòêå ãðàôåíà, ñîäåðæàùåé

äâà àòîìà â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, àòîìû ðàçíûõ ïîä-

ðåøåòîê ôèçè÷åñêè ýêâèâàëåíòíû. Ëîêàëüíûå ôóíê-

öèè Ãðèíà, õàðàêòåðèçóþùèå âêëàäû êàæäîãî èç àòî-

ìîâ â ôîíîííóþ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé (DOS) è

êîëåáàòåëüíûå õàðàêòåðèñòèêè, îäèíàêîâû äëÿ

àòîìîâ ðàçëè÷íûõ ïîäðåøåòîê:

� �
( ( )• ( ) ( )) = °ω ω .

Â ðåøåòêå ãðàôèòà äàííàÿ ýêâèâàëåíòíîñòü íàðóøà-

åòñÿ èç-çà ðàçëè÷èÿ ìåæñëîåâûõ âçàèìîäåéñòâèé êàæ-

äîãî èç íèõ. Äåéñòâèòåëüíî, êàê õîðîøî âèäíî íà

ðèñ. 1, àòîìû ðàçíûõ ïîäðåøåòîê èç áàçèñíîé ïëîñ-

êîñòè ïî ðàçíîìó ðàñïîëîæåíû ïî îòíîøåíèþ ê àòî-

ìàì ñîñåäíèõ ïëîñêîñòåé è, ñëåäîâàòåëüíî, ïî ðàç-

íîìó ñ íèìè âçàèìîäåéñòâóþò. Êàæäûé èç àòîìîâ

ïîäðåøåòêè (�) èìååò â áëèæàéøèõ ñëîÿõ äâà ñîñåä-

íèõ àòîìà èç òîé æå ïîäðåøåòêè, íàõîäÿùèõñÿ íà

ðàññòîÿíèè r c /4 0 2 3 35= ≈ , �, è øåñòü ñîñåäíèõ àòî-

ìîâ èç ïîäðåøåòêè (�), íàõîäÿùèõñÿ íà ðàññòîÿíèè

r r r5 1
2

4
2 3 64= + ≈ , �, à êàæäûé èç àòîìîâ ïîäðåøåòêè

(�) — äâåíàäöàòü ñîñåäíèõ àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà

ðàññòîÿíèè r5 (øåñòü èç ïîäðåøåòêè (�) è øåñòü èç

ïîäðåøåòêè (�)). Òî åñòü àòîìû ðàçíûõ ïîäðåøåòîê

îäíîãî ãðàôåíîâîãî ìîíîñëîÿ, íàõîäÿùåãîñÿ â ðåøåò-

êå ãðàôèòà, ôèçè÷åñêè íåýêâèâàëåíòíû: áóäóò îòëè-

÷àòüñÿ äðóã îò äðóãà ñîîòâåòñòâóþùèå ýòèì àòîìàì

ëîêàëüíûå ôóíêöèè Ãðèíà è îïðåäåëÿåìûå èìè êîëå-

áàòåëüíûå õàðàêòåðèñòèêè, òàêèå, íàïðèìåð, êàê ñðåä-

íåêâàäðàòè÷íûå ñìåùåíèÿ ýòèõ àòîìîâ âäîëü ðàçëè÷-

íûõ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ íàïðàâëåíèé.

Ïðèñóùàÿ ãðàôèòó ñèëüíàÿ àíèçîòðîïèÿ ìåæàòîì-

íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è óïðóãèõ ñâîéñòâ îáóñëîâëåíà

êàê ñóùåñòâåííûì ðàçëè÷èåì ðàññòîÿíèé ìåæäó áëè-

æàéøèìè ñîñåäÿìè â ïëîñêîñòè ñëîÿ è â ñîñåäíèõ

ñëîÿõ, òàê è ðàçíûì òèïîì ñèëîâûõ ñâÿçåé âäîëü ðàç-

ëè÷íûõ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ íàïðàâëåíèé. Òàê,

ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè â áàçèñíîé ïëîñêîñòè,

íàõîäÿùèìèñÿ íà ðàññòîÿíèè r a /1 0 3 1 415= ≈ , �,

âçàèìîäåéñòâèå ÿâëÿåòñÿ êîâàëåíòíûì, à ìåæäó

àòîìàìè, íàõîäÿùèìèñÿ íà ðàññòîÿíèÿõ r a2 0= è

r a /3 02 3 2 83= ≈ , � (âòîðûå è òðåòüè ñîñåäè â áàçèñ-
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íîé ïëîñêîñòè), à òàêæå ìåæäó àòîìàìè, ëåæàùèìè â

ñîñåäíèõ ñëîÿõ íà ðàññòîÿíèÿõ r4 è r5 äðóã îò äðóãà, —

âàí-äåð-âààëüñîâûì. Êðîìå òîãî, ãðàôèò îáëàäàåò ìå-

òàëëè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòüþ, êîòîðàÿ ïðèâîäèò ê íå-

êîòîðîé ìîäèôèêàöèè ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,

ãëàâíûì îáðàçîì ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè.

3. Ìåæàòîìíûå âçàèìîäåéñòâèÿ â ãðàôèòå

Êàê îáû÷íî, óðàâíåíèÿ ãàðìîíè÷åñêèõ êîëåáàíèé

àòîìîâ êðèñòàëëà çàïèøåì â âèäå

m u ui ik

k

kω 2 ( ) ( , ) ( )

,

r r r r

r

= ′ ′
′

∑Φ . (1)

Â (1) Φ ik ( , )r r′ — ìàòðèöà ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ, îïè-

ñûâàþùàÿ âçàèìîäåéñòâèå àòîìîâ, ðàñïîëîæåííûõ â

òî÷êàõ ñ ðàäèóñ-âåêòîðàìè r è r′

Φ ik
i k

U

u u
( , )

( ) ( )
r r

r r
′ = ∂

∂ ∂ ′

2

,

ãäå U — ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðå-

øåòêè; u — âåêòîð ñìåùåíèÿ àòîìà èç ïîëîæåíèÿ ðàâ-

íîâåñèÿ.

Ïîñêîëüêó â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå ãðàôèòà êî-

îðäèíàòà z è êîîðäèíàòû áàçèñíîé ïëîñêîñòè xy ïðå-

îáðàçóþòñÿ ïî ðàçíûì íåïðèâîäèìûì ïðåäñòàâëå-

íèÿì òî÷å÷íîé ãðóïïû ñèììåòðèè êðèñòàëëà D h6 ,

ìàòðèöû ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ â íàèáîëåå îáùåì âèäå

ìîæíî çàïèñàòü êàê Φ Φ Φik ik ik( , ) ( ) ( )r r r r′ = − ′ ≡ Δ è

ïðåäñòàâèòü â âèäå

Φ Δ
Δ Δ

Δ

Δ Δ

ik iz kz
i k

x ik z

( ) ( ) ( )

( ) ( )

Δ = − − +⎡
⎣⎢

+ ⎤
⎦⎥
−

1
2

δ δ α

β δ β δ δiz kz . (2)

Ïàðàìåòðα( )Δ õàðàêòåðèçóåò öåíòðàëüíîå, à ïàðàìåò-

ðû βx ( )Δ è β z ( )Δ — íåöåíòðàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå

ìåæäó àòîìàìè.

Ïðè îïèñàíèè âíóòðèñëîåâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ

ñëåäóåò ó÷èòûâàòü, êàê ìèíèìóì, âçàèìîäåéñòâèå

ïåðâûõ, âòîðûõ è òðåòüèõ ñîñåäåé (öåíòðàëüíîå è íå-

öåíòðàëüíîå) [16]. Ïðè îïèñàíèè ñëàáîãî ìåæñëîåâî-

ãî âçàèìîäåéñòâèÿ åñòåñòâåííî îãðàíè÷èòüñÿ âçàèìî-

äåéñòâèåì àòîìîâ èç áëèæàéøèõ äðóã ê äðóãó ñëîåâ.

Äëÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé â áàçèñíîé ïëîñêîñòè

(Δ = r1), âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó êîòîðûìè îïðåäåëÿåò-

ñÿ ñóïåðïîçèöèåé êîâàëåíòíîé è ìåòàëëè÷åñêîé ñâÿ-

çåé, ìàòðèöû (2) áóäóò õàðàêòåðèçîâàòüñÿ òðåìÿ ïàðà-

ìåòðàìè. Ìåæäó áîëåå óäàëåííûìè ñîñåäÿìè (Δ = r2,

r3, r4 è r5) ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå ìîæíî ñ÷èòàòü

âàí-äåð-âààëüñîâûì è îïèñûâàòü ïàðíûì èçîòðîïíûì

ïîòåíöèàëîì. Ñîîòâåòñòâóþùèå ìàòðèöû ñèëîâûõ

ïîñòîÿííûõ ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå (2) ïðè

β βz x( ) ( )Δ Δ= .

Ñèëüíàÿ àíèçîòðîïèÿ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåé-

ñòâèÿ îáóñëîâëèâàåò ðÿä õàðàêòåðíûõ îòëè÷èòåëüíûõ

îñîáåííîñòåé â ïîâåäåíèè ôîíîííûõ ñïåêòðîâ è êîëå-

áàòåëüíûõ õàðàêòåðèñòèê (ñì., íàïðèìåð, [17]). Òàê,

óïðóãèå ìîäóëè C 33 è C 44 , ñâÿçàííûå ñî ñìåùåíèÿìè

âäîëü îñè c è îïðåäåëÿþùèå ñêîðîñòè çâóêà, ðàñïðî-

ñòðàíÿþùåãîñÿ èëè ïîëÿðèçîâàííîãî âäîëü äàííîãî

íàïðàâëåíèÿ, â 30–300 ðàç ìåíüøå óïðóãèõ ìîäóëåé

C11 è C 66, îïðåäåëÿþùèõ ñêîðîñòè çâóêà, ðàñïðîñòðà-

íÿþùåãîñÿ è ïîëÿðèçîâàííîãî â áàçèñíûõ ïëîñêîñòÿõ

[15,18]. Ïîýòîìó, åñëè áû ðàñïðîñòðàíåíèå â áàçèñ-

íîé ïëîñêîñòè ab êîëåáàíèé, ïîëÿðèçîâàííûõ âäîëü c,

ïðè ìàëûõ ÷àñòîòàõ èìåëî áû õàðàêòåð çâóêîâîé, à íå

êâàçèèçãèáíîé âîëíû, ñðåäíåêâàäðàòè÷íûå ñìåùåíèÿ

àòîìîâ â äàííîì íàïðàâëåíèè óæå ïðè íèçêèõ òåìïå-

ðàòóðàõ ïðèîáðåëè áû çíà÷åíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå

ïëàâëåíèþ êðèñòàëëà. Òî åñòü óæå ñàì ôàêò ñóùåñòâî-

âàíèÿ òâåðäîãî ãðàôèòà ïðè êîìíàòíûõ òåìïåðàòóðàõ

ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî äàííûå êîëåáàíèÿ ñó-

ùåñòâåííûì îáðàçîì îïðåäåëÿþòñÿ âîçâðàùàþùèìè

ñèëàìè, êîòîðûå äåéñòâóþò íà àòîì ñî ñòîðîíû äðó-

ãèõ àòîìîâ, ëåæàùèõ â îäíîì ñ íèì ñëîå. Ýòè âîçâðà-

ùàþùèå ñèëû îáóñëîâëåíû íåöåíòðàëüíûì ìåæ-

àòîìíûì âçàèìîäåéñòâèåì è ñâèäåòåëüñòâóþò î

íàëè÷èè óïðóãèõ íàïðÿæåíèé â ãðàôåíîâûõ ñëîÿõ,

êîòîðûå ôîðìèðóþò êðèñòàëëè÷åñêóþ ðåøåòêó ãðà-

ôèòà.

Â äëèííîâîëíîâîé îáëàñòè çàêîí äèñïåðñèè ïîïå-

ðå÷íîé ôîíîííîé ìîäû ωTA⊥ ( )k ñèëüíî àíèçîòðîïíî-

ãî ñëîèñòîãî êðèñòàëëà, ÷àñòîòà êîòîðîé îáðàùàåòñÿ â

íóëü ïðè k = 0 è ñîîòâåòñòâóåò êîëåáàíèÿì, ðàñïðîñ-

òðàíÿþùèìñÿ â ïëîñêîñòè ab è ïîëÿðèçîâàííûì

âäîëü îñè c (òî åñòü êâàçèèçãèáíîé ìîäû), áóäåò èìåòü

âèä

ω
ρ

κ
TA

C
k

m
k

⊥
≈ +2 44 2 4 . (3)

Çäåñü ρ — ïëîòíîñòü ãðàôèòà; V0 — óäåëüíûé îáúåì,

ïðèõîäÿùèéñÿ íà îäèí àòîì; m V= ρ 0 — ìàññà àòîìà

óãëåðîäà, êîýôôèöèåíò κ õàðàêòåðèçóåò èçãèáíóþ

æåñòêîñòü ñëîåâ. Îáóñëîâëåííîå âòîðûì ñëàãàåìûì â

(3) õàðàêòåðíîå êâàçèèçãèáíîå èñêðèâëåíèå äëèííî-

âîëíîâîé ÷àñòè äèñïåðñèîííîé êðèâîé TA⊥ îò÷åòëèâî

âèäíî íà âåðõíåì ôðàãìåíòå ðèñ. 2, ïðåäñòàâëÿþùåì

ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòà ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ

íåéòðîíîâ, â êîòîðîì áûëè ïîëó÷åíû ôîíîííûå äèñ-

ïåðñèîííûå êðèâûå ãðàôèòà â îáëàñòè íèçêèõ ÷àñòîò

[15]. Íà íèæíåì ôðàãìåíòå ýòîãî ðèñóíêà ïðåäñòàâëå-

íû äèñïåñèîííûå êðèâûå âûñîêî÷àñòîòíûõ ôîíîíîâ,

îïðåäåëåííûå â ýêñïåðèìåíòå ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿ-

íèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé [20].

Êâàçèäâóìåðíûå îñîáåííîñòè â ôîíîííîì ñïåêòðå ãðàôèòà
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Â [16] îïðåäåëåíà ñâÿçü èçãèáíîé æåñòêîñòè ñ ñè-

ëîâûìè êîíñòàíòàìè, êîòîðûå îïèñûâàþò íåöåí-

òðàëüíîå ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå àòîìîâ óãëåðî-

äà. Ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ ðàâíîâåñèÿ ïëîñêîãî

ñëîÿ, èìåþùåãî äëÿ èçîëèðîâàííîãî ãðàôåíîâîãî ìî-

íîñëîÿ âèä β β β1 2 36 4 0z + + = , èçãèáíóþ æåñòêîñòü κ
ìîæíî çàïèñàòü êàê

κ
β β
β β

6β β
= ⎛
⎝⎜

⎞
⎠⎟

−
−

= ⎛
⎝⎜

⎞
⎠⎟

+a

m

a

m

z

z

z0
2

1
2

2
2

1 2

2
3 1

8

36

2 8( )

6 3

1 3

β
β β( )

.
z +

(4)

Â (4) è äàëåå ïðèíÿòû îáîçíà÷åíèÿ α α( )ri i≡ ;

β βx xr( )1 1≡ ; β βz zr( )1 1≡ ; β β( )ri i≥ ≡2 (i = 1 5, ..., ). Èç (4)

ñëåäóåò, ÷òî èçãèáíàÿ æåñòêîñòü ãðàôåíîâûõ ñëîåâ íå

ìîæåò áûòü îïèñàíà â ðàìêàõ ìîäåëè, ó÷èòûâàþùåé

âçàèìîäåéñòâèå ïåðâûõ è âòîðûõ ñîñåäåé, êîòîðàÿ õî-

ðîøî îïèñûâàåò èçãèáíóþ æåñòêîñòü òðåóãîëüíûõ

(ñì., íàïðèìåð, [21]) èëè êâàäðàòíûõ [22] 2D-ðåøå-

òîê. Â òàêîé ìîäåëè èçãèáíàÿ æåñòêîñòü ãðàôèòà îáðà-

òèòñÿ â íóëü, â òî âðåìÿ êàê èç âûøåèçëîæåííîãî ñëå-

äóåò, ÷òî äàííàÿ õàðàêòåðèñòèêà ãðàôèòå äîñòàòî÷íî

âåëèêà. Ïîýòîìó äëÿ àäåêâàòíîãî àíàëèçà íà ìèêðî-

ñêîïè÷åñêîì óðîâíå êîëåáàòåëüíûõ õàðàêòåðèñòèê

ãðàôèòà ïðè îïèñàíèè âíóòðèñëîåâîãî âçàèìîäåé-

ñòâèÿ ñëåäóåò ó÷èòûâàòü âçàèìîäåéñòâèå êàê ìèíè-

ìóì ïåðâûõ, âòîðûõ è òðåòüèõ ñîñåäåé. Ôîíîííûé

ñïåêòð ãðàôèòà â ïðåäëîæåííîé ìîäåëè îïèñûâàeòñÿ

ñ ïîìîùüþ îäèííàäöàòè ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ: ïÿòè,

îïèñûâàþùèõ öåíòðàëüíîå, è øåñòè — íåöåíòðàëü-

íîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó àòîìàìè.

Îïðåäåëèì ýòè ñèëîâûå êîíñòàíòû èç èçâåñòíûõ

ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî óïðóãèì ñâîéñòâàì

ãðàôèòà è äèñïåðñèè ôîíîíîâ â ýòîì âåùåñòâå

[15,18,20].

4. Îïðåäåëåíèå ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ

Óïðóãèå ìîäóëè êðèñòàëëà ñâÿçàíû ñ åãî ñòðóêòó-

ðîé è ìàòðèöåé ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ ñëåäóþùèìè ñî-

îòíîøåíèÿìè (ñì., íàïðèìåð, [21]):

c b b b

b
V

iklm imkl kmil lmki

iklm ik l m

= + +

= −

⎧

⎨ ∑
;

( ) .
1

2 0

Φ Δ Δ
Δ

Δ
⎪

⎩⎪
(5)

Ïîýòîìó íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî

îïðåäåëåíèþ ïÿòè íåçàâèñèìûõ óïðóãèõ ìîäóëåé

ãðàôèòà (C11, C 66, C 33, C13 è C 44) ìîæíî ïîëó÷èòü

ïÿòü èç îäèííàäöàòè íåîáõîäèìûõ óðàâíåíèé äëÿ

îïðåäåëåíèÿ ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ ïðåäëîæåííîé ìî-

äåëè.

Êðîìå òîãî, ïîñêîëüêó êîîðäèíàòû áàçèñíîé ïëîñ-

êîñòè ab è âäîëü îñè c ïðåîáðàçóþòñÿ ïî ðàçíûì

íåïðèâîäèìûì ïðåäñòàâëåíèÿì òî÷å÷íîé ãðóïïû

ñèììåòðèè ãðàôèòà D h6 , óñëîâèå ñèììåòðèè òåíçîðà

ciklm îòíîñèòåëüíî ïåðåñòàíîâêè ïàð èíäåêñîâ

( )c ciklm lmik= , êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ óñëîâèåì ïåðåõîäà â

äèííîâîëíîâîì ïðåäåëå óðàâíåíèé äèíàìèêè ðåøåò-

êè (2) â óðàâíåíèÿ òåîðèè óïðóãîñòè [21], íå ñëåäóåò

èç âûðàæåíèé (5) òîæäåñòâåííî (êàê, íàïðèìåð, äëÿ

êðèñòàëëîâ êóáè÷åñêîé ñèììåòðèè), à ÿâëÿåòñÿ äî-

ïîëíèòåëüíûì ñîîòíîøåíèåì ìåæäó ñèëîâûìè

ïîñòîÿííûìè è ïàðàìåòðàìè ðåøåòêè. Â ïðåäëîæåí-

íîé ìîäåëè ýòî ñîîòíîøåíèå èìååò âèä:

β β β β β1 2 3

1
2 4

2
4 1

2
4
2

56 4
2

3
9 2z

r
r r r+ + = − −[ ( ) ] . (6)
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Ðèñ. 2. Ôîíîííûå äèñïåðñèîííûå êðèâûå ãðàôèòà: âåðõ-

íèé ôðàãìåíò — äàííûå ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèè íåé-

òðîíîâ, îïèñûâàþùèå íèçêî÷àñòîòíûé äèàïàçîí ñïåêòðà

[15]; íèæíèé ôðàãìåíò — äàííûå ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿ-

íèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé [20], îïèñûâàþùèå âûñîêî÷àñ-

òîòíûé äèàïàçîí.



Ñ ó÷åòîì (6) èç (5) äëÿ óïðóãèõ ìîäóëåé ãðàôèòà ïîëó-

÷àåì ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ:
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Îïðåäåëåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíî çíà÷åíèÿ óïðóãèõ

ìîäóëåé ãðàôèòà ïðèâåäåíû â òàáë. 1.

Òàáëèöà 1. Óïðóãèå ìîäóëè ãðàôèòà

Èñòî÷íèê

C11 C66 C33 C44 C13

1011äèí / cì 2

[15] 106 2± 44 2± 3 65 01, ,± 0 4 0 04, ,± —

[19] 106 44 3,7 0 37 0 02, ,± 1,5

×åòûðå èç ïÿòè óïðóãèõ ìîäóëåé (C11, C 66, C 33 è

C 44) îïðåäåëÿþò ñêîðîñòè çâóêà âäîëü âûñîêîñèììåò-

ðè÷íûõ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ íàïðàâëåíèé è íàäåæ-

íî îïðåäåëÿþòñÿ â àêóñòè÷åñêèõ ýêñïåðèìåíòàõ, ÷òî

ïîäòâåðæäàåòñÿ õîðîøèì ñîâïàäåíèåì çíà÷åíèé ýòèõ

âåëè÷èí, ïîëó÷åííûõ â [15] è [18]. Óïðóãèé ìîäóëü

C13 îïðåäåëÿþò áîëåå ñëîæíûìè ñïîñîáàìè (íàïðè-

ìåð, ïî èçìåðåíèþ ìîäóëÿ Þíãà è êîýôôèöèåíòà Ïó-

àññîíà), ÷òî, ó÷èòûâàÿ ìàëîñòü ýòîé âåëè÷èíû, ïðèâî-

äèò ê ðàñõîæäåíèÿì åãî çíà÷åíèé ïîðÿäêà ñàìîé åãî

âåëè÷èíû. Ïîýòîìó èñïîëüçîâàòü äëÿ îïðåäåëåíèÿ

ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ óðàâíåíèå (11) ïðàêòè÷åñêè

íåâîçìîæíî.

Íåäîñòàþùèå óðàâíåíèÿ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ïî

íåéòðîíîãðàôè÷åñêèì äàííûì [15], äàííûì ïî ðàìà-

íîâñêîìó ðàññåÿíèþ [23] è äàííûì ïî íåóïðóãîìó

ðåíòãåíîâñêîìó ðàññåÿíèþ [20]. Òàê, äëÿ ÷àñòîò

ωTO ( )Γ è ωLO ( )Γ (ñì. ðèñ. 2) â ïðåäëîæåííîé ìîäåëè

ñïðàâåäëèâû ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ:

m Q T Q TTOω β β β2
4 4

2
4

22 2 2 2( ) ( ) ( ) ;Γ = + + − − + −

(12)

m G F R G F F RLOω 2 2 22( ) ( ) ( )Γ = + + − − + −
(13)

(m — ìàññà àòîìà óãëåðîäà). Â (12) è (13) ââåäåíû îáî-

çíà÷åíèÿ:

Q

T
r

r

G

x≡
+

+ +⎛
⎝⎜

⎞
⎠⎟

≡ +
⎛

⎝
⎜⎜

⎞

⎠
⎟⎟

≡

3
2

3 2

2

1 3
1 3

1
2

5
5 5

α α
β β

α β

;

;

(α β

α β

β β β

4 4

4
2

5
5 5

2 3
4
2

1
2

3 2

6 12 2

+

≡ +
⎛

⎝
⎜⎜

⎞

⎠
⎟⎟

≡ − − +

) ;

;F
r

r

R
r

r
4

4
2

1
2

1
2 59

2
+

−r r

r
β .

Â [15] ïîëó÷åíî:ω /2πTO ≈ 1 44, ÒÃö;ω 2πLO / ≈ 3 76, ÒÃö

(ñîîòâåòñòâóþùèå òî÷êè îáîçíà÷åíû íà âåðõíåì

ôðàãìåíòå ðèñ. 2 êàê (I) è (II)).

Äëÿ ðàìàíîâñêîé ÷àñòîòû ω π
E g

/
2
2 2 47 64≈ , ÒÃö

(òî÷êà (III) íà íèæíåì ôðàãìåíòå ðèñ. 2) è ïðîÿâ-

ëÿþùåéñÿ â èíôðàêðàñíîì èçëó÷åíèè ÷àñòîòû

ω πA u
/

2
2 26 04≈ , ÒÃö [23]� ñîîòíîøåíèÿ èìåþò âèä:

m m Q T

Q T

R
E g

ω ω β

β β

≡ = + + +

+ − + −

2
2

2
4

4
2

4
2

2 2

2 2

( )

( ) ( ) ;

Γ

(14)

m m R GIR A u
ω ω2 2

2
2 5≡ = +( ) ( ) .Γ (15)

Ïî äàííûì ðèñ. 2 èç ñîîòíîøåíèé (3) è (4) äëÿ

äëèííîâîëíîâûõ ôîíîíîâ ìîäû ωTA⊥ ìîæåò áûòü ïî-

ëó÷åíî åùå îäíî óðàâíåíèå.

Äëÿ âûáîðà ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ α1, α 2 è α 3 ïðè-

âåäåííûå âûøå ñîîòíîøåíèÿ îñòàâëÿþò íåêîòîðûé

ïðîèçâîë, òàê êàê äàííûå âåëè÷èíû âõîäÿò â ñîîò-

íîøåíèÿ (7) è (8) â âèäå ëèíåéíîé êîìáèíàöèè

α α α1 2 36 4+ + è â ñîîòíîøåíèÿ (12), (14) è (15) â âèäå

Êâàçèäâóìåðíûå îñîáåííîñòè â ôîíîííîì ñïåêòðå ãðàôèòà
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* Äëÿ îáîçíà÷åíèÿ íåïðèâîäèìûõ ïðåäñòàâëåíèé ãðóïïû D h6
4 ïðèìåíåíû îáîçíà÷åíèÿ, èñïîëüçîâàííûå, íàïðèìåð, â [24,25].



ñóììû α α1 3+ . Äëÿ óñòðàíåíèÿ ýòîé íåîïðåäåëåííîñ-

òè ìîæíî èñïîëüçîâàòü, íàïðèìåð, äàííûå [20,23] äëÿ

÷àñòîò àêóñòè÷åñêèõ êîëåáàíèé, ïîëÿðèçîâàííûõ â

ïëîñêîñòè ñëîÿ â òî÷êàõ K è M çîíû Áðèëëþåíà ãðà-

ôèòà. Òàê, äëÿ ÷àñòîò ω
TA
M

||
è ωLA

M

ω

π
TA
M

||
( , %)

2
22 35 5≈ ± ÒÃö;

ω
π
LA
M

2
39 7 5= ±( , %) ÒÃö

(òî÷êà (IV) íà íèæíåì ôðàãìåíòå ðèñ. 2) ìîæíî çàïè-

ñàòü:

m O

m

TA
M

z

LA
M

x

ω β β α β

ω α α α β

||
( ) ( , );= + +

= + + +

4 2

2 6 3 2

1 2 4 4

1 2 3 1 + + +8 62 3 4 4β β α βO( , ).

(16)

(TA || — ïîïåðå÷íàÿ àêóñòè÷åñêàÿ ìîäà, ïîëÿðèçîâàí-

íàÿ è ðàñïðîñòðàíÿþùàÿñÿ â ïëîñêîñòè ñëîÿ). Èç ñî-

îòíîøåíèé (3), (4), (6)–(10), è (12)–(16) ìîãóò áûòü

îäíîçíà÷íî ïîëó÷åíû è ïðîâåðåíû çíà÷åíèÿ âñåõ ñè-

ëîâûõ ïîñòîÿííûõ, êîòîðûå õàðàêòåðèçóþò âçàèìî-

äåéñòâèå ìåæäó àòîìàìè ãðàôèòà. Ýòè çíà÷åíèÿ ïðè-

âåäåíû â òàáë. 2.

Òàáëèöà 2. Ñèëîâûå ïîñòîÿííûå ãðàôèòà

Δ

r1 r2 r3 r4 r5

α, äèí/ñì 337882 50475,9 19647,0 2581,1 370,61

βx = 170864

β, äèí/ñì β z = 96375,3 –10149,0 –8661,0 –65,370 –35,259

Îòìåòèì, ÷òî â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå ãðàôèòà

ðàññòîÿíèÿ r4 è r5 îòëè÷àþòñÿ íà âåëè÷èíó ìåíåå 10%.

Èç ýòîãî ñëåäóåò, ÷òî íè îäíî èõ íèõ íå ìîæåò áûòü

ðàâíîâåñíûì äëÿ ïàðíîãî ïîòåíöèàëà, îïèñûâàþùåãî

ìåæñëîåâîå âàí-äåð-âààëüñîâî âçàèìîäåéñòâèå. Ðàâ-

íîâåñíîå ðàññòîÿíèå r0 äëÿ ýòîãî ïîòåíöèàëà íàõîäèò-

ñÿ ìåæäó ýòèìè çíà÷åíèÿìè: r r r4 0 5< < . Ìàëîå, ïî-

ðÿäêà àìïëèòóä ãàðìîíè÷åñêèõ àòîìíûõ êîëåáàíèé

âäîëü îñè c, îòëè÷èå ðàññòîÿíèé r4 è r5 îò r0 ïîçâîëÿåò

îïèñàòü ìåæñëîåâîå âàí-äåð-âààëüñîâî âçàèìîäåé-

ñòâèå ïîòåíöèàëîì Ëåííàðä–Äæîíñà:

ϕ ϕ ε σ σ
⊥ −= = ⎛

⎝⎜
⎞
⎠⎟

− ⎛
⎝⎜

⎞
⎠⎟

⎡

⎣
⎢
⎢

⎤

⎦
⎥
⎥

( ) ( )r r
r r

L J 4

12 6

.

Ïî äàííûì çíà÷åíèÿì ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõα 4 , β4 ,α 5

è β5 ìîæíî âîññòàíîâèòü ïàðàìåòðû ýòîãî ïîòåíöèà-

ëà: σ ≈ 3 092, �; ε ≈ 152 3, Ê. Ýòî âàæíî äëÿ ðàñ÷åòîâ

èçìåíåíèÿ ìåæñëîåâîãî ðàññòîÿíèÿ è ìåæñëîåâîãî

âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè îáðàçîâàíèè ïîâåðõíîñòè èëè

òîíêèõ ãðàôèòîâûõ ïëåíîê (ò.å. ïîâåðõíîñòíîé ðåêîí-

ñòðóêöèè è ïîâåðõíîñòíîé ðåëàêñàöèè â ãðàôèòå).

5. Ôîíîííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé è ñïåêòðàëüíûå

ïëîòíîñòè

Äëÿ ïðåäëîæåííîé â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå ìîäåëè

êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ãðàôèòà ìåòîäîì ÿêîáèå-

âûõ ìàòðèö (ñì., íàïðèìåð, [26–29]) áûëè ðàññ÷èòàíû

ôîíîííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé g( )ω è ñïåêòðàëüíûå

ïëîòíîñòè � i
s( )

( )ω , ñîîòâåòñòâóþùèå ñìåùåíèÿì àòî-

ìîâ ïîäðåøåòêè s âäîëü êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîãî íà-

ïðàâëåíèÿ i. Âåêòîð òàêîãî ñìåùåíèÿ â 3N -ìåðíîì

(N → ∞ — ÷èñëî àòîìîâ â ðåøåòêå) ïðîñòðàíñòâå

àòîìíûõ ñìåùåíèé H îáîçíà÷èì h i
s( )

. Òîãäà

� � �i
s

i
s

i
s

i
s( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( , �( ) )ω
π

ω
π

ω= =1 1
Im Im h h ,

ãäå � i
s( )

( )ω — ëîêàëüíàÿ ôóíêöèÿ Ãðèíà, à îïåðàòîð
�( ) ( � �)� � �ω ω ω≡ − −2 2 1 ( �� — îïåðàòîð, îïèñûâàþùèé

êîëåáàíèÿ ðåøåòêè, åãî ìàòðèöà

�ik
ik

m m
( , )

( , )

( ) ( )
r r

r r

r r
′ =

′
′

Φ
;

�� — åäèíè÷íûé îïåðàòîð).

Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ôîíîííîé

ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé (g( )ω — âåðõíèé ôðàãìåíò, à

òàêæå ïàðöèàëüíûõ âêëàäîâ â ýòó âåëè÷èíó îò àòîì-

íûõ ñìåùåíèé âäîëü áàçèñíûõ ïëîñêîñòåé

� � � � �ab a a b b
( ) [ ( ) ( ) ( ) ( )]( ) ( ( ) (• •ω ω ω ω ω= + + +° °) )1

6

è âäîëü îñè c� � �c c c( ) ( ) ( )( ) (•ω ω ω= +⎡
⎣⎢

⎤
⎦⎥

° )1

6
— öåíòðàëü-

íûé è íèæíèé ôðàãìåíòû ñîîòâåòñòâåííî), è ñïåê-

òðàëüíûå ïëîòíîñòè � i
s( )

( )ω íîðìèðîâàíû íà åäèíèöó,

g ab c( ) ( ) ( )ω ω ω= +� � .

Â èäåàëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå äëÿ íîðìè-

ðîâàííûõ íà åäèíèöó ñïåêòðàëüíûõ ïëîòíîñòåé

� i
s( )

( )ω ñïðàâåäëèâî ñîîòíîøåíèå [21]:

� i
s i

s
V e

dS
( )

( )

,

( )

( )
( )

| ( , )|

| ( )|
ω

π

σ
ωσ

σ
ω ωσ

=
∇

=

0

3

2

2

k

kk
k

k

∫∑
=σ 1

3q

,

ãäå V0 è q — îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè è ÷èñëî àòî-

ìîâ â íåé; èíäåêñ σ íóìåðóåò êîëåáàòåëüíûå ìîäû;

e k
( )( , )s σ — âåêòîðû ïîëÿðèçàöèè; èíòåãðèðîâàíèå

ïðîèçâîäèòñÿ ïî èçî÷àñòîòíûì ïîâåðõíîñòÿì â îáðàò-

íîì ïðîñòðàíñòâå. Ôîíîííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé

g( )ω (ñì., íàïðèìåð, [21])
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Êàê áûëî ïîêàçàíî â [17], â ñèëüíî àíèçîòðîïíûõ

ñëîèñòûõ êðèñòàëëàõ âçàèìîäåéñòâèå êîëåáàòåëüíûõ

ìîä, ïîëÿðèçîâàííûõ âäîëü íàïðàâëåíèé ñèëüíîé

è ñëàáîé ñâÿçè, ïðîïîðöèîíàëüíî êâàäðàòó îòíîøå-

íèÿ ñëàáîãî ìåæñëîåâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ê ñèëü-

íîìó âíóòðèñëîåâîìó. Â ãðàôèòå ýòî îòíîøåíèå

∼ −( / ) ~C C33 11
2 310 . Ïîýòîìó ïðè ÷àñòîòàõ ω ω> TO

Γ ,

êîãäà èçî÷àñòîòíûå ïîâåðõíîñòè êîëåáàòåëüíûõ âåò-

âåé, ïîëÿðèçîâàííûõ â ïëîñêîñòè ñëîÿ, ñòàíîâÿòñÿ

îòêðûòûìè âäîëü îñè c, ôîíîííûé ñïåêòð ïðèîáðåòà-

åò ïðàêòè÷åñêè äâóìåðíûé õàðàêòåð è ôóíêöèè �ab ( )ω
è �c ( )ω ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ïëîòíîñòè ôîíîííûõ ñî-

ñòîÿíèé ãðàôåíîâûõ ìîíîñëîåâ äëÿ íå çàâèñÿùèõ

äðóã îò äðóãà àòîìíûõ êîëåáàíèé â ïëîñêîñòè ñëîÿ è â

ïåðïåíäèêóëÿðíîì ê íåìó íàïðàâëåíèè.

Íà ôóíêöèè�ab ( )ω (öåíòðàëüíûé ôðàãìåíò íà ðèñ. 3)

ïðè ω ω= TO
Γ èìååòñÿ èçëîì, ò.å. îñîáåííîñòü, àíàëî-

ãè÷íàÿ òðåõìåðíîé âàí-õîâîâñêîé ñèíãóëÿðíîñòè, êî-

òîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîäó îò õàðàêòåðíîé äëÿ

òðåõìåðíûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê êâàäðàòè÷íîé

çàâèñèìîñòè DOS ïðè íèçêèõ ÷àñòîòàõ ê ëèíåéíîé çà-

âèñèìîñòè, õàðàêòåðíîé äëÿ ðåøåòîê äâóìåðíûõ (ñì.

âðåçêó íà öåíòðàëüíîì ôðàãìåíòå ðèñ. 3). Äàëüíåé-

øèå îñîáåííîñòè âàí Õîâà íà ýòîé ôóíêöèè èìåþò õà-

ðàêòåðíûé äëÿ äâóìåðíûõ ñòðóêòóð ëîãàðèôìè÷åñêèé

âèä (ñì., íàïðèìåð, [21]). Èçî÷àñòîòíûå ïîâåðõíîñòè

ïðè ω ω> TO ( )Γ èìåþò öèëèíäðè÷åñêóþ ôîðìó è ìî-

ãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê èçî÷àñòîòíûå ëèíèè â 2D-îá-

ðàòíîì ïðîñòðàíñòâå. Ëîãàðèôìè÷åñêèå îñîáåííîñòè

âàí Õîâà ñîîòâåòñòâóþò ÷àñòîòàì èçìåíåíèÿ òîïîëî-

ãèè ýòèõ èçî÷àñòîòíûõ ëèíèé.

Ôóíêöèÿ �c ( )ω (íèæíèé ôðàãìåíò íà ðèñ. 3) ïðèîá-

ðåòàåò äâóìåðíûé õàðàêòåð ïðè ω ω> LO
Γ . Ïðè ýòîì åå

âèä ñîîòâåòñòâóåò DOS äâóìåðíîé ñêàëÿðíîé ìîäåëè,

òî åñòü ïîëíîñòüþ àíàëîãè÷åí ýëåêòðîííîé DOS ãðà-

ôåíà (ñì., íàïðèìåð, [6,30]. Òàê, íà ôóíêöèè �c ( )ω
èìååòñÿ îñîáåííîñòü, ïîëíîñòüþ àíàëîãè÷íàÿ òàê íà-

çûâåìîé äèðàêîâñêîé îñîáåííîñòè íà ïëîòíîñòè ýëåê-

òðîííûõ ñîñòîÿíèé ãðàôåíà. Ýòà îñîáåííîñòü òàêæå

ñîîòâåòñòâóåò K -òî÷êå çîíû Áðèëëþåíà.

6. Âûâîäû

Òàêèì îáðàçîì, â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëîæåíà

ìîäåëü êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ãðàôèòà, íå òîëüêî

ïîëíîñòüþ îòðàæàþùàÿ âñå îòëè÷èòåëüíûå îñîáåí-

íîñòè åãî ôîíîííîãî ñïåêòðà, íî è ïîçâîëÿþùàÿ êîëè-

÷åñòâåííî, ïðè÷åì ñ äîñòàòî÷íî âûñîêîé òî÷íîñòüþ,

ðàññ÷èòûâàòü êîëåáàòåëüíûå õàðàêòåðèñòèêè äàííîãî

ñîåäèíåíèÿ. Âñå ñèëîâûå ïîñòîÿííûå, âõîäÿùèå â ýòó

ìîäåëü, îïðåäåëåíû èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî

íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ è ìÿãêîãî ðåíòãå-

íîâñêîãî èçëó÷åíèÿ, à òàêæå ïî èçìåðåíèþ ñêîðîñòåé

çâóêà. Ïîêàçàíî, ÷òî ñëàáîå ìåæñëîåâîå âàí-äåð-âà-

àëüñîâî âçàèìîäåéñòâèå ìîæåò áûòü îïèñàíî ïîòåí-

öèàëîì Ëåííàðä–Äæîíñà è íàéäåíû ïàðàìåòðû ýòîãî

ïîòåíöèàëà.

Â ðàìêàõ ýòîé ìîäåëè ðàññ÷èòàíû ôîíîííàÿ ïëîò-

íîñòü ñîñòîÿíèé ãðàôèòà è ñïåêòðàëüíûå ïëîòíîñòè,

ñîîòâåòñòâóþùèå ñìåùåíèÿì àòîìîâ ðàçëè÷íûõ åãî

ïîäðåøåòîê âäîëü íàïðàâëåíèÿ ñëàáîé ñâÿçè è â ïëîñ-

êîñòè ñëîåâ. Ïîêàçàí êâàçèäâóìåðíûé õàðàêòåð ïîâå-

äåíèÿ ýòèõ ïëîòíîñòåé ïðè ÷àñòîòàõ, ïðåâûøàþùèõ

âàí-õîâîâñêèå ÷àñòîòû, ñîîòâåòñòâóþùèå äëÿ êàæäîé

èç ïîëÿðèçàöèé ïåðåõîäó îò çàìêíóòûõ èçî÷àñòîòíûõ

ïîâåðõíîñòåé ê îòêðûòûì âäîëü îñè c. Â äàííîì ÷àñ-

òîòíîì äèàïàçîíå êîëåáàíèÿ, ïîëÿðèçîâàííûå â ïëîñ-

êîñòè ñëîåâ è â ïåðïåíäèêóëÿðíîì ê ñëîÿì íàïðàâëå-

Êâàçèäâóìåðíûå îñîáåííîñòè â ôîíîííîì ñïåêòðå ãðàôèòà
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Ðèñ. 3. Ôîíîííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ãðàôèòà (âåðõíèé

ôðàãìåíò) è ïàðöèàëüíûå âêëàäû â íåå îò àòîìíûõ ñìå-

ùåíèé âäîëü áàçèñíîé ïëîñêîñòè è â ïåðïåíäèêóëÿðíîì ê

íåé íàïðàâëåíèè — öåíòðàëüíûé è íèæíèé ôðàãìåíòû

ñîîòâåòñòâåííî (ν ω π≡ / 2 ).



íèèè, ïðàêòè÷åñêè íå âçàèìîäåéñòâóþò ìåæäó ñîáîé

è ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ íåçàâèñèìî.

Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè çíà÷åíèè ÷àñòîòû, ñîîòâåòñòâó-

þùåé K -òî÷êå íà ïåðâîé çîíå Áðèëëþýíà ãðàôèòà, ñî-

ñòàâëÿþùàÿ ôîíîííîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ãðàôèòà,

êîòîðàÿ îáóñëîâëåíà êîëåáàíèÿìè, ïîëÿðèçîâàííûìè

âäîëü îñè c, èìååò îñîáåííîñòü, àíàëîãè÷íóþ äèðà-

êîâñêîé ñèíãóëÿðíîñòè íà ýëåêòðîííîé DOS. Îòìå-

òèì, ÷òî ôåðìèåâñêèé óðîâåíü â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå

ãðàôåíà ïðîõîäèò ÷åðåç K -òî÷êó, à â ýëåêòðîííîì

ñïåêòðå ãðàôèòà — âáëèçè K -òî÷êè. Âíåäðåíèå â ãðà-

ôèò ðàçíîãî ðîäà äåôåêòîâ, â ÷àñòíîñòè èíòåðêàëÿöèÿ

ãðàôèòà ìåòàëëè÷åñêèìè àòîìàìè, áóäåò ïðèâîäèòü

ê ðîñòó ÷èñëà ñîñòîÿíèé (êàê ôîíîííûõ, òàê è ýëåê-

òðîííûõ) âáëèçè äàííîé îñîáåííîñòè, à ñëåäîâàòåëü-

íî, îáóñëîâëèâàòü ñèëüíîå âëèÿíèå èíòåðêàëÿöèè íà

õàðàêòåð ýëåêòðîí-ôîíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, â ÷àñò-

íîñòè íà òåìïåðàòóðó ñâåðõïðîâîäÿùåãî ïåðåõîäà.

Àâòîðû áëàãîäàðíû Â.Â. Åðåìåíêî çà ïîìîùü, ïîä-

äåðæêó è ïîñòîÿííîå âíèìàíèå ê ðàáîòå.
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Quasi-two-dimensional peculiar features

in graphite phonon spectrum

I.A. Gospodarev, K.V. Kravchenko,

E.S. Syrkin, and S.B. Feodosyev

The phonon spectrum of graphite is analyzed in

details on microscopical level and the partial con-

tributions to the density of phonon states from

atomic displacements along and normal to the lay-

ers are calculated. Quasi-two-dimensional peculiar

features of the graphite phonon spectrum are

found, in particular the singularity in the spectral

density generated by the atomic displacement

along the c-axis which is similar to the Dirac pecu-

liarity in the electron spectrum of graphene. Our

calculations make it possibile to forecast the ge-

neral properties of graphite phonon and electron

spectra in the case of intercalation of graphite by

different metals and to explain the change of the

superconducting transition temperature in the inter-

calated graphite..

PACS: 63.20.–e Phonons in crystal lattice.

Keywords: phonon spectrum, phonon dispersion

law, flexural rigidity, quasi-two-dimensional crys-

tals, graphene, graphite.
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