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Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà â påäàêöèþ 19 ñåíòÿáðÿ 2001 ã., ïîñëå ïåðåðàáîòêè 30 îêòÿáðÿ 2001 ã.

Ðàññ÷èòàíà ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ ëèøíåé ÷àñòèöû (ýëåêòðîíà, äûðêè), äâèæóùåéñÿ
â ìîëåêóëÿðíîì êðèîêðèñòàëëå áåç äàëüíåãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà. Ïîêàçàíî, ÷òî
ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ â ïðåäïîëîæåíèè îá ýêñïîíåíöèàëüíîì (âðåìåííîì è ïðîñòðàíñò-
âåííîì) óáûâàíèè êîððåëÿöèé ìåæäó óãëàìè, îïðåäåëÿþùèìè íàïðàâëåíèÿ îñåé ìîëå-
êóë, ðåçêî èçìåíÿåòñÿ ïðè ïîÿâëåíèè áåñïîðÿäêà. Äâèæåíèå ÷àñòèöû ïðåâðàùàåòñÿ èç
êîãåðåíòíîãî â íåêîãåðåíòíîå (äèôôóçèîííîå), ÷òî êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòà-
ìè íåäàâíî ïðîâåäåííûõ µSR èññëåäîâàíèé ïîäâèæíîñòè ýëåêòðîíîâ â β-N2 .

Ðîçðàõîâàíî ñïåêòðàëüíó ôóíêöiþ íàäëèøêîâî¿ ÷àñòèíêè (åëåêòðîíà, äiðêè), ùî
ðóõàºòüñÿ ó ìîëåêóëÿðíîìó êðiîêðèñòàëi áåç äàëåêîãî îðiºíòàöiéíîãî ïîðÿäêó. Ïîêàçàíî,
ùî ñïåêòðàëüíà ôóíêöiÿ â ïðèïóùåííi ïðî åêñïîíåíöiàëüíå (÷àñîâå àáî ïðîñòîðîâå)
ñïàäàííÿ êîðåëÿöié ìiæ êóòàìè, ùî âèçíà÷àþòü íàïðÿì îñåé ìîëåêóë, ð³çêî çìiíþºòüñÿ
ïðè ïîÿâi áåçïîðÿäêó. Póõ ÷àñòèíêè ïåðåòâîðþºòüñÿ ç êîãåðåíòíîãî íà íåêîãåðåíòíèé
(äèôóçiéíèé), ùî ÿêiñíî óçãîäæóºòüñÿ ç ðåçóëüòàòàìè íåùîäàâíî ïðîâåäåíèõ µSR äî-
ñëiäæåíü ðóõëèâîñòi åëåêòðîíiâ â β-N2 .

PACS: 72.20.–i, 72.80.Ng 

Ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ è õàðàêòåð äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà ïðîâîäèìîñòè

1. Ââåäåíèå

Â ïîñëåäíèå ãîäû äîñòàòî÷íî áîëüøóþ ïîïó-
ëÿðíîñòü è ïðèìåíåíèå ïîëó÷èë ìåòîä ìþîííîé
ñïèíîâîé ðåëàêñàöèè (µSR) èññëåäîâàíèÿ òâåð-
äûõ òåë, â êîòîðîì èçìåðÿþòñÿ ñïåêòðàëüíûå è
ðåëàêñàöèîííûå õàðàêòåðèñòèêè ìþîíîâ µ+, à
òàêæå îáðàçîâàííûõ èìè ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé ñ
ýëåêòðîíàìè, èëè àòîìîâ ìþîíèÿ Mu ≡ µ+e− (ñì.,
íàïðèìåð, îáçîð [1]). Âðåìÿ îáðàçîâàíèÿ Mu ïðè
ýòîì ñóùåñòâåííî îïðåäåëÿåòñÿ ïîäâèæíîñòüþ
ýëåêòðîíà, êîòîðàÿ â äèýëåêòðèêàõ ìîæåò ðàçëè-
÷àòüñÿ íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ. Ñîîòâåòñòâóþùåå
âðåìÿ çàäåðæêè ñïèí-ðåçîíàíñíîãî ñèãíàëà îò

Mu ïî îòíîøåíèþ ê ñèãíàëó îò µ+, èëè çàìåäëå-
íèå îáðàçîâàíèÿ ìþîíèÿ, ôèêñèðóåòñÿ â ìàãíèò-
íîì ïîëå, ãäå ñïèí àòîìà Mu èìååò ñâîè, ñóùåñò-
âåííî îòëè÷íûå îò ñïèíà µ+, ÷àñòîòó ïðåöåññèè è
ñêîðîñòü ðåëàêñàöèè. Åñëè ïîäâèæíîñòü ýëåêòðî-
íà âåëèêà, òî âðåìåííàÿ çàäåðæêà ñèãíàëà îò
ïðåöåññèðóþùåãî ñïèíà Mu ìàëà è îáû÷íî íå
ïðåâûøàåò (èëè ìåíüøå) 10−10 c; â ïðîòèâíîì
ñëó÷àå (íàïðèìåð, ìàëàÿ ïîäâèæíîñòü ïîëÿðîíîâ
ëèáî ëîêàëèçàöèÿ ýëåêòðîíà) îíà ãîðàçäî áîëüøå
è äîñòèãàåò 10−6 c. Òàêèì îáðàçîì, ïîÿâëÿåòñÿ
íàäåæíûé è ñðàâíèòåëüíî ïðÿìîé ñïîñîá îïðåäå-
ëåíèÿ, ñ îäíîé ñòîðîíû, êèíåòè÷åñêèõ ïàðàìåò-
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ðîâ äâèæåíèÿ (êîãåðåíòíîå—íåêîãåðåíòíîå) êâà-
çè÷àñòèö, â òîì ÷èñëå ýëåêòðîíîâ*, â ðåøåòêàõ, à
ñ äðóãîé, — äàííûõ, ïîçâîëÿþùèõ ñóäèòü î ñòå-
ïåíè è õàðàêòåðå áåñïîðÿäêà â òîì èëè èíîì
êðèñòàëëå.

Îñîáåííî ýôôåêòèâíûì ýòîò ìåòîä îêàçûâàåò-
ñÿ â äèýëåêòðè÷åñêèõ ñðåäàõ, ãäå ïëîòíîñòü ñîáñò-
âåííûõ ýëåêòðîíîâ â çîíå ïðîâîäèìîñòè èñ÷åçà-
þùå ìàëà, à ïëîòíîñòü èíæåêòèðîâàííûõ â
êðèñòàëë ýëåêòðîíîâ íå íàñòîëüêî âåëèêà, ÷òîáû
îñëîæíÿþùèå îäíî÷àñòè÷íûé òðàíñïîðò ýôôåêòû
ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äàâàëè
ñêîëüêî-íèáóäü çàìåòíûé âêëàä è òðåáîâàëè
ó÷åòà. Â ýòèõ óñëîâèÿõ ôàêòîðàìè, ïðåïÿòñòâóþ-
ùèìè ñâîáîäíîìó — êîãåðåíòíîìó — äâèæåíèþ
îäèíî÷íîãî ôåðìèîíà ïî êðèñòàëëó, ÿâëÿþòñÿ åãî
(êðèñòàëëà) ñîáñòâåííûå âîçáóæäåíèÿ (ôîíîíû,
ëèáðîíû â ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåìàõ), äåôåêòû,
íàêîíåö, ðàçëè÷íûå òèïû (ñòàòè÷åñêèé èëè äèíà-
ìè÷åñêèé) áåñïîðÿäêà. Â ÷àñòíîñòè, îäíèì èç
ïðèìåðîâ âîçíèêíîâåíèÿ ïîñëåäíåãî â ÷èñòîì
(ò.å. áåç ñïåöèàëüíî ââåäåííûõ äåôåêòîâ èëè
ïðèìåñåé) êðèñòàëëå ìîæåò ñëóæèòü êðèîêðèñ-
òàëë àçîòà N2 , â êîòîðîì ïðè íîðìàëüíîì äàâëå-
íèè è òåìïåðàòóðå Tαβ ≈ 35,6 K ïðîèñõîäèò ôà-
çîâîå ïðåâðàùåíèå I ðîäà èç íèçêîòåìïåðàòóðíîé
è ïîëíîñòüþ óïîðÿäî÷åííîé α-ôàçû (ñòðóêòó-
ðà Pa3) â âûñîêîòåìïåðàòóðíóþ ïëàñòè÷åñêóþ
β-ôàçó, ãäå ìîëåêóëû, ñîõðàíÿÿ òðàíñëÿöèîí-
íîå óïîðÿäî÷åíèå â ãåêñàãîíàëüíóþ ðåøåòêó
P63/mmc, îêàçûâàþòñÿ â òî æå âðåìÿ îðèåíòàöè-
îííî ðàçóïîðÿäî÷åííûìè [2,3]. Ïîýòîìó åñëè â
α-N2 ìîæíî ãîâîðèòü î ëèáðîíàõ, èõ ÷àñòîòàõ è
äèñïåðñèè [4–6], òî õàðàêòåð è ïðè÷èíà äèíàìè-
÷åñêîãî áåñïîðÿäêà â β-N2 , â êîòîðîì ìîëåêóëû
N2 ñîâåðøàþò óãëîâîå âðàùàòåëüíîå äâèæåíèå,
ïðîìåæóòî÷íîå ìåæäó âïîëíå ñòàíäàðòíûìè ëèá-
ðàöèÿìè îòíîñèòåëüíî ôèêñèðîâàííîãî ïî àçèìó-

òàëüíîìó óãëó θβ ≈ 55°** íàïðàâëåíèÿ è ïî÷òè
ñâîáîäíîé ïðåöåññèåé ïî óãëó ìåñòà ϕ â áàçèñíîé
ïëîñêîñòè, îêîí÷àòåëüíî íå óñòàíîâëåíû. Èìåþò-
ñÿ ëèøü óêàçàíèÿ, ÷òî áîëüøîé âêëàä â ñâîáîä-
íóþ ýíåðãèþ íåóïîðÿäî÷åííîãî ñîñòîÿíèÿ äàåò
ýíòðîïèÿ [8]. Â öåëîì, èçó÷åíèå β-N2 íà îñíîâå
ìîäåëüíûõ ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ â ïðèáëèæåíèè
ñðåäíåãî ïîëÿ [5–10] ïîçâîëèëî îïðåäåëèòü îñ-
íîâíûå ïàðàìåòðû ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ, ïðèâîäÿùèå ê êîððåêòíîìó çíà÷åíèþ Tαβ ,
à òàêæå ïîêàçàòü, ÷òî ó÷åò êîððåëÿöèé ìåæäó
ïàðàìè âðàùàþùèõñÿ ìîëåêóë (ðîòàòîðàìè) ïðè-
âîäèò ê íåêîòîðîìó ïîíèæåíèþ ñâîáîäíîé ýíåð-
ãèè ñèñòåìû***.

Ïîäîáíîå çàêëþ÷åíèå ÷ðåçâû÷àéíî âàæíî, èáî
ïîçâîëÿåò íà ôåíîìåíîëîãè÷åñêîì óðîâíå ãîâî-
ðèòü íå îá îðèåíòàöèîííîì áåñïîðÿäêå, êîòîðûé,
âîîáùå ãîâîðÿ, òðóäíî îïðàâäàòü â ïîëíîé ìåðå â
ñèñòåìå âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìîëåêóë, à îá îòñóò-
ñòâèè äàëüíåãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà, ÷òî,
êàê áóäåò âèäíî, äîïóñêàåò åãî îïèñàíèå ñ ïîìî-
ùüþ îðèåíòàöèîííîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè,
ñîäåðæàùåé äâà ôèçè÷åñêè î÷åâèäíûõ ïàðàìåòðà
— äëèíó ξor è âðåìÿ τor îðèåíòàöèîííîé êîððåëÿ-
öèè.

Ïî-âèäèìîìó, ïåðâûìè, êòî ïðîâåëè èçìåðå-
íèÿ òðàíñïîðòà èçáûòî÷íûõ ýëåêòðîíîâ â ìîëåêó-
ëÿðíîì êðèñòàëëå, áûëè Ñòîð÷àê è äð. [12], êî-
òîðûå èññëåäîâàëè òâåðäûé ðàñòâîð Arx(N2)1−x â
øèðîêîì äèàïàçîíå ñîñòàâîâ ïî x. Ïðè äîñòàòî÷-
íî áîëüøèõ êîíöåíòðàöèÿõ Ar (äî 20–25%),
êîãäà ýòîò ðàñòâîð îêàçûâàåòñÿ â ñîñòîÿíèè îðè-
åíòàöèîííîãî ñòåêëà, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ íåçà-
âèñèìûìè òåïëîâûìè [13] è ñòðóêòóðíûìè [14]
äàííûìè, åãî µSR îòêëèê ðåçêî èçìåíÿåòñÿ. Íà
ýòîì îñíîâàíèè â ðàáîòå [12] áûë ñäåëàí, êà-
çàëîñü áû, äîñòàòî÷íî åñòåñòâåííûé âûâîä î
òîì, ÷òî â èññëåäóåìîé íåóïîðÿäî÷åííîé ñðåäå

*  Âåçäå íèæå ìû èñïîëüçóåì òåðìèí ýëåêòðîí, ïîäðàçóìåâàÿ, îäíàêî, ÷òî ýòî ìîæåò áûòü è äûðêà, à òàêæå,
âîîáùå ãîâîðÿ, ýêñèòîí ìàëîãî ðàäèóñà.

** Â ïðèíöèïå, ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå (äèôðàêöèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé, ðàññåÿíèå íåéòðîíîâ è ò.ä.)
äîïóñêàþò èíòåðïðåòàöèþ è ñ òî÷êè çðåíèÿ äðóãîé êàðòèíû — ñòàòè÷åñêîãî áåñïîðÿäêà, â êîòîðîì èìååòñÿ 12
ýêâèâàëåíòíûõ ïîëîæåíèé ìîëåêóë N2 â ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïå P63/mmc ñ òåì æå óãëîì θβ ìåæäó îñüþ
ìîëåêóëû è îñüþ C6 êðèñòàëëà [7]. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ, îäíàêî, áîëåå ïðèíÿòûì âñå æå ñ÷èòàåòñÿ äèíàìè÷åñ-
êèé áåñïîðÿäîê ñ íåñêîððåëèðîâàííûìè âðàùåíèÿìè ìîëåêóë âîêðóã ýòîé îñè.

*** Óìåñòíî çàìåòèòü, ÷òî ó÷òåííûå â [8] êîððåëÿöèè ìåæäó áëèæàéøèìè â ãåêñàãîíàëüíûõ ïëîñêîñòÿõ ìîëåêóëà-
ìè ïîêàçàëè, ÷òî óãîë ìåæäó ïîñëåäíèìè äîëæåí ñîñòàâëÿòü 180°. Ïðåäñòàâëÿåòñÿ, îäíàêî, ÷òî ñ ïëîñêîñòüþ,
èìåþùåé îñü 6-ãî ïîðÿäêà, ñèììåòðèéíî ëó÷øå ñîãëàñóþòñÿ «òðîéíûå» êîððåëÿöèè, ò.å. êîððåëÿöèè ñ óãëîì
120° ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè. Òîãäà ïîäîáíàÿ ñòðóêòóðà áûëà áû àíàëîãè÷íà 120° òðåóãîëüíîé ñïèíîâîé
ñòðóêòóðå β-O2 , â êîòîðîé òîæå îòñóòñòâóåò äàëüíèé ïîðÿäîê [11]. Íî èññëåäîâàíèå ýòîãî âîïðîñà âûõîäèò çà
ðàìêè äàííîãî ñîîáùåíèÿ.
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Arx(N2)1−x ïðîèñõîäèò ëîêàëèçàöèÿ äâèæóùåéñÿ
ëåãêîé ÷àñòèöû — ýëåêòðîíà, àíàëîãè÷íàÿ ëîêà-
ëèçàöèè äèôôóíäèðóþùèõ ïðèìåñîíîâ â êâàíòî-
âûõ êðèñòàëëàõ (ñì. [1]). Íåîáõîäèìî, îäíàêî,
çàìåòèòü, ÷òî â óïîìÿíóòûõ êâàíòîâûõ ñèñòåìàõ
ïîòåíöèàë äåôåêòà ìîæåò áûòü ñîïîñòàâèì ëèáî
äàæå ñóùåñòâåííî (íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ âåëè-
÷èíû, êàê â ñëó÷àå êâàíòîâîé äèôôóçèè) ïðå-
âûøàòü øèðèíó çîíû, êîòîðàÿ â êëàññè÷åñêèõ
ìîëåêóëÿðíûõ êðèñòàëëàõ òèïà N2 ÿâëÿåòñÿ çíà-
÷èòåëüíî áîëåå øèðîêîé [3]. Êðîìå òîãî, è ýòî
âàæíî, â ñèñòåìàõ, ïîäîáíûõ Arx(N2)1−x , ãäå áåñ-
ïîðÿäîê íå ñïîíòàííûé, à îáóñëîâëåí íàëè÷èåì
ïðèìåñíîé ïîäñèñòåìû, òåðÿåòñÿ íå òîëüêî îðèåí-
òàöèîííàÿ, íî è, ñòðîãî ãîâîðÿ, òðàíñëÿöèîííàÿ
ñèììåòðèÿ. È a priori òðóäíî ñêàçàòü, ïîòåðÿ
êàêîé èç íèõ áîëåå ñóùåñòâåííî îòðàæàåòñÿ íà
òðàíñïîðòå êâàíòîâîé ÷àñòèöû. Òåì áîëåå ÷òî,
êàê èçâåñòíî [15,16], îòñóòñòâèå äàëüíåãî ñòðóê-
òóðíîãî (èëè, ÷òî òî æå, òðàíñëÿöèîííîãî) ïîðÿä-
êà ñàìî ïî ñåáå íåìåäëåííî ñêàçûâàåòñÿ íà äèíà-
ìè÷åñêîé ñòðóêòóðíîé ôóíêöèè íèçêîðàçìåðíûõ
äèíàìè÷åñêèõ ðåøåòîê.

Èç ñêàçàííîãî ñòàíîâèòñÿ î÷åâèäíûì, ÷òî êðèî-
êðèñòàëë β-N2 êàê ïëàñòè÷åñêàÿ êðèîñèñòåìà
ìîæåò áûòü îòíåñåí, â èçâåñòíîì ñìûñëå, ê ïðÿìî
ïðîòèâîïîëîæíîìó ïðèìåðó: âî-ïåðâûõ, â íåì
îðèåíòàöèîííûé áåñïîðÿäîê ÿâëÿåòñÿ ñïîíòàí-
íûì, èáî ñâÿçàí ñ âíóòðåííèìè (òåðìîäèíàìè÷åñ-
êèìè) ïðè÷èíàìè; âî-âòîðûõ, îí îäíîðîäåí, ïî-
ñêîëüêó îñòàåòñÿ ÷èñòûì è ñîõðàíÿþùèì ïîëíóþ
òðàíñëÿöèîííóþ èíâàðèàíòíîñòü; íàêîíåö, â-òðå-
òüèõ, åãî, áåç ñîìíåíèÿ, 3D ðåøåòêà â õîðî-
øåì ïðèáëèæåíèè ìîæåò ñ÷èòàòüñÿ ñëàáîàíèçî-
òðîïíîé.

Â ñâÿçè ñ ýòèì âîçíèêàåò äîñòàòî÷íî êîíêðåò-
íàÿ çàäà÷à î äâèæåíèè ýëåêòðîíà ïðîâîäèìîñòè â
îðèåíòàöèîííî íåóïîðÿäî÷åííîì ìîëåêóëÿðíîì
êðèñòàëëå. Ïîïûòêà åå ðåøåíèÿ, èñõîäÿ èç âèäà
ñïåêòðàëüíîé ôóíêöèè, õàðàêòåðèçóþùåé òàêîå
äâèæåíèå, ïðåäïðèíÿòà â íàñòîÿùåé ðàáîòå íà
ïðèìåðå êðèîêðèñòàëëà β-N2 .

2. Ãàìèëüòîíèàí êðèñòàëëà è
êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ îðèåíòàöèé

Ïðåæäå ÷åì ïðèñòóïèòü ê ðàñ÷åòó ñïåêòðàëü-
íîé ôóíêöèè êðèñòàëëà, íàïîìíèì, ÷òî ìîëåêóëà
N2 îáðàçóåòñÿ èç àòîìîâ N, èìåþùèõ âíåøíþþ
ýëåêòðîííóþ êîíôèãóðàöèþ 2s2p3. Ïðè ýòîì px-,
py- è pz-ñîñòîÿíèÿ p-îáîëî÷êè ôîðìèðóþò ñâÿçû-
âàþùèå è àíòèñâÿçûâàþùèå ìîëåêóëÿðíûå îðáè-
òàëè òàê, ÷òî íèæàéøèì ñîñòîÿíèåì ìîëåêóëû
N2 îêàçûâàåòñÿ 1Σg

+, êîãäà âñå âíåøíèå 6 ýëåêòðî-
íîâ ïîëíîñòüþ çàñåëÿþò ïåðâûå èç ýòèõ ìîëåêó-

ëÿðíûõ ñîñòîÿíèé. Òîãäà ëèøíèé ýëåêòðîí, ïî-
ñòóïàþùèé â êðèñòàëë è äåëàþùèé îäíó èç ìîëå-
êóë çàðÿæåííîé, ìîæåò çàíèìàòü ëþáóþ, íî, ñêî-
ðåå, òó èç àíòèñâÿçûâàþùèõ p-îðáèòàëåé
(ñîñòîÿíèÿ 3Σu

 − , 5Σg
 + è 7Σu

 −), çîíà ñôîðìèðîâàí-
íàÿ êîòîðîé áóäåò íàèáîëåå øèðîêîé ëèáî èìåòü
íàèíèçøóþ ýíåðãèþ. Òåì ñàìûì ýíåðãåòè÷åñêàÿ
ùåëü ìåæäó ñîîòâåòñòâóþùåé çîíîé ïðîâîäÿùèõ
ñîñòîÿíèé è îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì äèýëåêòðè÷åñ-
êîãî êðèñòàëëà, ñêîðåå âñåãî, áóäåò ñóùåñòâåííî
ìåíüøå âåëè÷èíû 10 ýÂ, êîòîðàÿ óêàçàíà â ðàáî-
òå [12], ãäå íåÿâíî ïðåäïîëîæåíî, ÷òî çîíà ïðîâî-
äèìîñòè êðèñòàëëà N2 ôîðìèðóåòñÿ èç áîëåå âû-
ñîêîëåæàùèõ 3s-ñîñòîÿíèé àòîìîâ N, ò.å.
íàõîäèòñÿ â òîé îáëàñòè ýíåðãèé, ãäå êðèñòàëë
äèïîëüíî ïîãëîùàåò. Íî è âåëè÷èí ≈ 2–3 ýÂ
âïîëíå äîñòàòî÷íî, ÷òîáû ïðåíåáðå÷ü íàëè÷èåì â
ýòîì êðèñòàëëå òåïëîâûõ ýëåêòðîíîâ â çîíå ïðî-
âîäèìîñòè, ïîëó÷åííîé èç àíòèñâÿçûâàþùèõ ñî-
ñòîÿíèé ìîëåêóëû N2 .

Ãàìèëüòîíèàí äâèæóùåãîñÿ ïî êðèñòàëëó ýëåê-
òðîíà â ïðîñòåéøåì ïðèáëèæåíèè ìîæåò áûòü
ïðåäñòàâëåí â âèäå

Hel = 
1
2
 ∑ 

n,ρρρρ

 ∑ 
σ

tn,n+ρρρρ(θn , ϕn ; θn+ρρρρ , ϕn+ρρρρ) anσ
+  an+ρρρρσ ,

(1)

êîòîðûé â ïðèáëèæåíèè ñèëüíîé ñâÿçè ïîëíîñ-
òüþ àäåêâàòåí ìîëåêóëÿðíûì êðèñòàëëàì [3]. Â
(1) anσ

+  è an+ρρρρσ — îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ èëè óíè÷-
òîæåíèÿ ýëåêòðîíà ñî ñïèíîì σ íà áëèæàéøèõ
ìîëåêóëàõ n è n + ρρρρ, îðèåíòàöèÿ êîòîðûõ çàäàåò-
ñÿ óãëàìè θn , ϕn è θn+ρρρρ , ϕn+ρρρρ ñîîòâåòñòâåííî;
tn,n+ρρρρ(θn , ϕn ; θn+ρρρρ , ϕn+ρρρρ) — ìàòðè÷íûé ýëåìåíò
ïåðåñêîêà ýëåêòðîíà ìåæäó ýòèìè ìîëåêóëàìè.
Çàâèñèìîñòü tn,n+ρρρρ(θn , ϕn ; θn+ρρρρ , ϕn+ρρρρ) îò óãëîâ
ïîâîðîòà, â ïðèíöèïå, ìîæåò áûòü ïðîèçâîëüíîé,
îäíàêî â β-N2 èìååòñÿ îäíî, îòìå÷åííîå âûøå,
ñóùåñòâåííîå óïðîùåíèå — äåçîðèåíòàöèÿ ìîëå-
êóë N2 â êðèñòàëëå çàäàåòñÿ ëèøü óãëàìè ìåñòà
ϕn , ïîñêîëüêó âñå àçèìóòàëüíûå óãëû îäèíàêî-
âû: θn = θβ . Ó÷åò ýòîãî ôàêòà ñóùåñòâåííî óïðî-
ùàåò ðàñ÷åò, òàê êàê äåëàåò ôóíêöèþ
tn,n+ρρρρ(θβ ; ϕn ; ϕn+ρρρρ) ôàêòè÷åñêè äâóõïàðàìåòðè-
÷åñêîé. Òîãäà ïåðåõîä îò îïåðàòîðîâ anσ

+  è anσ,
çàäàííûõ â (1) â ñîáñòâåííûõ îñÿõ êâàíòîâàíèÿ,
â ëàáîðàòîðíóþ ñèñòåìó ýêâèâàëåíòåí, êàê íå-
òðóäíî óáåäèòüñÿ, èõ óìíîæåíèþ íà ôàçîâûå
ìíîæèòåëè exp (± iϕn), öåëèêîì îáóñëîâëåííûå
p-õàðàêòåðîì ìîëåêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé. Ïðåäïî-
ëàãàÿ ïðè ýòîì, ÷òî óãëû ϕn è ϕn+ρρρρ áëèæàéøèõ
ñîñåäíèõ ìîëåêóë â äîñòàòî÷íîé ìåðå, êàê óò-
âåðæäàåòñÿ â [8], ñêîððåëèðîâàíû, ïðåíåáðåæåì

Ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ è õàðàêòåð äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà ïðîâîäèìîñòè
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â ãàìèëüòîíèàíå Hel ñîîòâåòñòâóþùèìè ãðàäèåí-
òàìè, ïðèâåäÿ åãî ê ñòàíäàðòíîìó âèäó:

Hel = ∑ 

k,σ

ε(k)akσ
+  akσ , (2)

ãäå â ïðèáëèæåíèè ýôôåêòèâíîé ìàññû è ïðåíå-
áðåæåíèè ñëàáîé àíèçîòðîïèåé ãåêñàãîíàëüíîé
ðåøåòêè β-N2 ε(k) ≡ t(k, θβ) ≈ k2/2m∗ , ãäå k è m∗

— âîëíîâîé âåêòîð è ýôôåêòèâíàÿ ìàññà äâèæó-
ùåéñÿ â êðèñòàëëå çàðÿæåííîé ÷àñòèöû.

Äèñïåðñèÿ ε(k) åñòü íå ÷òî èíîå, êàê îòñ÷è-
òàííàÿ îò äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè êèíåòè÷åñêàÿ
ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå (â
÷àñòíîñòè, α-N2) ñ äàëüíèì òðàíñëÿöèîííûì è
îðèåíòàöèîííûì ïîðÿäêàìè. Åñëè ïî êàêîé-òî
ïðè÷èíå îäèí èç íèõ (â ñëó÷àå β-N2 — îðèåíòàöè-
îííûé) îòñóòñòâóåò, òî âû÷èñëèòü â ÿâíîì âèäå
çàâèñèìîñòü ε(k) ñòàíîâèòñÿ ïðàêòè÷åñêè íåâîç-
ìîæíûì. Ìîæíî, îäíàêî, íàéòè ñïåêòðàëüíóþ
ôóíêöèþ, êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò ïëîòíîñòè ñîñòî-
ÿíèé ýëåêòðîíà â çîíå ïðîâîäèìîñòè ýòîé ñðåäû.
Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî ðàññ÷èòàòü ìàöóáàðîâñêóþ
ôóíêöèþ Ãðèíà

G(n, τ) = − G(n, τ + β) =

= −  〈anσ(τ) eiϕ
n
(τ)a0σ

+  e−iϕ
0
(0)〉 ≈ G(0)(n, τ)Dor(n, τ) ,

(3)

â êîòîðîé

G(0)(n, τ) = − 〈anσ(τ) anσ
+ 〉 (4)

— ôóíêöèÿ Ãðèíà ýëåêòðîíà â èäåàëüíîì êðèñ-
òàëëå, τ — ìíèìîå âðåìÿ, β ≡ 1/T, à

Dor(n, τ) = 〈eiϕ
n
(τ) e−iϕ

0
(0)〉 (5)

— êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ îðèåíòàöèé, èëè
óãëîâ, ÷åé âèä äîëæåí ïîäáèðàòüñÿ èç ôèçè÷åñ-
êèõ ñîîáðàæåíèé. Çàïèñü (3) îòðàæàåò òîò ôàêò,
÷òî ðîæäåíèå èëè óíè÷òîæåíèå ýëåêòðîíà íà
êàêîé-ëèáî ìîëåêóëå ñ ïðîèçâîëüíîé ïî óãëó ϕ
îðèåíòàöèåé ñîîòâåòñòâóåò ñîñòîÿíèÿì, çàäàííûì
â ñîáñòâåííîé (ò.å. ñâÿçàííîé ñ ýòîé ìîëåêóëîé è
åå îñüþ) ñèñòåìå êîîðäèíàò, è òàê æå, êàê è â
ñëó÷àå ãàìèëüòîíèàíà, íåîáõîäèì ïåðåõîä â ëàáî-
ðàòîðíóþ ñèñòåìó, ñâîäÿùèéñÿ äëÿ p-ôóíêöèé ê
ñîîòâåòñòâóþùèì ôàçîâûì ñîìíîæèòåëÿì. Â îò-
ëè÷èå, îäíàêî, îò îïåðàòîðà Ãàìèëüòîíà (2), ãäå
ïðÿìûì ïåðåñêîêîì ýëåêòðîíà ñâÿçàíû ëèøü áëè-
æàéøèå ìîëåêóëû, îðèåíòàöèè êîòîðûõ áëèçêè,
ðàññòîÿíèå |n| ìåæäó ñîîòâåòñòâóþùèìè óãëàìè â
(5) ïðîèçâîëüíî, òàê ÷òî ðàçíîñòü ϕn − ϕ0 ìîæåò

áûòü ëþáîé îò 0 äî 2π. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî
èñïîëüçîâàííàÿ â (3) ôàêòîðèçàöèÿ ñîîòâåòñòâóåò
äëèííîâîëíîâîìó ïðèáëèæåíèþ, ïðèíÿòîìó ïðè
ïîëó÷åíèè (2), èëè ïðåíåáðåæåíèþ ñëàãàåìûìè,
îïèñûâàþùèìè íåïîñðåäñòâåííîå ðàññåÿíèå ýëåê-
òðîíà íà ôëóêòóàöèÿõ îðèåíòàöèé, è ÷òî ôóíê-
öèÿ G(n, τ), êàê è ε(k), íå çàâèñèò îò ïåðåìåííîé
σ ââèäó îòñóòñòâèÿ êàêèõ-ëèáî ñïèíîâûõ âçàèìî-
äåéñòâèé. Ñóùåñòâåííî, ÷òî ìàëîñòü ãðàäèåíòîâ
õàðàêòåðèçóåò ëèøü ïëàâíîñòü ïðîñòðàíñòâåííîãî
èçìåíåíèÿ óãëîâ ϕn , à òàêæå, âîîáùå ãîâîðÿ, è
θn ; ïðè ýòîì ýíåðãèÿ è èìïóëüñ ýëåêòðîíà ìîãóò
áûòü ëþáûìè (â ïðåäåëàõ, ðàçóìååòñÿ, çîí ïðî-
âîäèìîñòè è Áðèëëþýíà). Èñïîëüçîâàíèå æå
ïðîñòåéøåãî çàêîíà äèñïåðñèè íå ÿâëÿåòñÿ ïðèí-
öèïèàëüíûì è îáóñëîâëåíî â îñíîâíîì âîçìîæ-
íîñòüþ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòà â àíàëèòè÷åñêîì âèäå.

Çàïèñûâàÿ òåïåðü äëÿ (3) ÷àñòîòíî-èìïóëüñíîå
ïðåäñòàâëåíèå, íåòðóäíî ïîëó÷èòü âûðàæåíèå â
âèäå ñâåðòêè

G(k, iωn) =

= T  ∑ 
m=−∞

∞

 ∫ 
d3p

(2π)3
 G(0)(p, iωm)Dor(k − p, iωn − iωm) ,

(6)

ãäå

G(0)(k, iωn) = 
1

iωn − ε(k)
(7)

— ôóðüå-îáðàç êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè (4) ñ ìà-
öóáàðîâñêèìè ôåðìè-÷àñòîòàìè ωn = πT(2n + 1) è

Dor(q, iΩn) = ∫
0

β

 dτ ∑ 

n ≠ 0

 eiΩn
 τ−iqn Dor(n, τ)   (8)

— ôóðüå-îáðàç êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè (5), â êî-
òîðîì Ωn = 2πTn — ìàöóáàðîâñêèå áîçå-÷àñòîòû.

Åñëè âèä ôóíêöèè G(0)(n, τ) ìîæåò áûòü ïðÿìî
âîññòàíîâëåí ïî èçâåñòíîìó äëÿ íåãî ôóðüå-ïðåä-
ñòàâëåíèþ (íàïðèìåð, (7)), òî ôóíêöèÿ Dor(n, τ)
äîëæíà áûòü, êàê îòìå÷àëîñü âûøå, çàäàíà. Åå
ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííîå ïîâåäåíèå îïðåäåëÿ-
åòñÿ âèäîì ìåæìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,
â êîòîðîå äàæå äëÿ òàêîé ñðàâíèòåëüíî ïðîñòîé
ìîëåêóëû, êàê N2 â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, äàþò
âêëàä íåñêîëüêî ðàçëè÷íûõ ñîñòàâëÿþùèõ [3-10].
Î÷åâèäíî, ðàñ÷åò ýòîé ôóíêöèè äëÿ ïîäñèñòåìû
ðîòàòîðîâ ïðè êîíå÷íîé òåìïåðàòóðå ïðåäñòàâëÿ-
åò ñîáîé îòäåëüíóþ è, âîîáùå ãîâîðÿ, òðóäîåì-
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êóþ çàäà÷ó. Ïîýòîìó, èíòåðåñóÿñü ëèøü îáùèì
ïîâåäåíèåì ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê ýëåêòðî-
íà, âûáåðåì åå â äîñòàòî÷íî îáùåì è ïðîñòîì
âèäå, óäîâëåòâîðÿþùåì ïðèíöèïó îñëàáëåíèÿ
êîððåëÿöèé è àñèìïòîòè÷åñêîìó ïîâåäåíèþ íà
áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ â 3D ñèñòåìàõ [17]:

Dor(n) = 
r0
|n|

 e−|n|/ξ
or . (9)

Ôóíêöèÿ (9), ñîäåðæàùàÿ ïàðàìåòð r0 ðàçìåð-
íîñòè äëèíû, ðàâíûé ïî ïîðÿäêó ìåæìîëåêóëÿð-
íîìó ðàññòîÿíèþ, ïðèâåäåíà äëÿ ñòàòè÷åñêîãî
ñëó÷àÿ, êîãäà îñëàáëåíèå, ñîîòâåòñòâóþùåå ðà-
äèóñó ξor îðèåíòàöèîííûõ êîððåëÿöèé, ïðîèñõî-
äèò â ïðîñòðàíñòâå. Íåñîìíåííî, ξor åñòü ôóíê-
öèÿ T, âèä êîòîðîé çàâèñèò îò ðÿäà ôàêòîðîâ
(âçàèìîäåéñòâèé, ðàçìåðíîñòè ïðîñòðàíñòâà).
Îíè, êàê ïðàâèëî, ïðèâîäÿò ê òîìó, ÷òî ξor ÿâëÿ-
åòñÿ óáûâàþùåé ôóíêöèåé T. Åå êîíêðåòíûé âèä
óñòàíîâëåí ëèøü äëÿ íåñêîëüêèõ ôèçè÷åñêèõ ñè-
òóàöèé, â ÷àñòíîñòè, äëÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíîé
ôàçû â ïåðåõîäå Áåðåçèíñêîãî—Êîñòåðëèöà—Òà-
óëåññà [18]. Â èññëåäóåìîì ñëó÷àå α−β-ïåðåõîä â
òâåðäîì àçîòå ÿâëÿåòñÿ ôàçîâûì ïðåâðàùåíèåì
I ðîäà, â ñâÿçè ñ ÷åì ïîâåäåíèå ξor , ñ íåîáõî-
äèìîñòüþ îòâå÷àÿ óñëîâèþ dξor(T)/dT < 0, âðÿä
ëè ïðîÿâëÿåò êðèòè÷åñêîå ïîâåäåíèå ïðè ïðèáëè-
æåíèè ê Tαβ , è âîçíèêàþùàÿ ïîñëå ïåðåõîäà
β-ôàçà, ïî-âèäèìîìó, ñðàçó ìîæåò õàðàêòåðèçî-
âàòüñÿ êîíå÷íîé è ïëàâíî óáûâàþùåé ñ ðîñòîì T
âåëè÷èíîé ξor(T), êîòîðàÿ ïî ñóòè è ÿâëÿåòñÿ åäèí-
ñòâåííûì ôèçè÷åñêèì ïàðàìåòðîì, õàðàêòåðèçóþ-
ùèì íåóïîðÿäî÷åííóþ îðèåíòàöèîííóþ ïîäñèñòåìó
β-N2 â ñëó÷àå ñòàòè÷åñêîãî áåñïîðÿäêà.

Ôóðüå-îáðàç (8) äëÿ êîððåëÿòîðà (9) (à ïî
ñóòè — ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèà-
ëà) èìååò ñòàíäàðòíûé âèä:

Dor(q, iΩn) = 
δn0

T
 

4πr0

q2 + ξor
−2

 . (10)

Ñëåäóÿ [19,20], ìîæíî îáîáùèòü âûðàæåíèå
(10), ïîëó÷èâ äëÿ êîððåëÿòîðà Dor(r, t) ïðîñòðàí-
ñòâåííî-âðåìåíóþ ôîðìó, îïèðàÿñü íà åãî çàäàí-
íîå ÷àñòîòíî-èìïóëüñíîå ïðåäñòàâëåíèå. Äåéñòâè-
òåëüíî, ïóñòü îíî èìååò âèä

Dor(q, iΩn) = 
4πc2

T[c2q2 + c2ξor
−2 + Ωn

2 + 2τor
−1|Ωn|]

 ,   

(11)

â êîòîðîì c — êîíñòàíòà ðàçìåðíîñòè ñêîðîñòè, à
τor — õàðàêòåðíîå âðåìÿ, îïèñûâàþùåå, êàê
áóäåò âèäíî, ñêîðîñòü óáûâàíèÿ îðèåíòàöèîííûõ

êîððåëÿöèé. Òîãäà, äåëàÿ äëÿ (11) îáðàòíîå
ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèå ïî ÷àñòîòàì, ïîëó÷àåì âû-
ðàæåíèå äëÿ çàïàçäûâàþùåé ôóíêöèè Ãðèíà,
âðåìåííàÿ ÷àñòü êîòîðîé ìîæåò áûòü çàïèñàíà
ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Dor
R (q, t >> τor) ∼  











exp (− t/τor) ,

exp (− t/τ~or) ,
 
c2q2

 > τor
−2 − c2ξor

−2
 ;

c2q2
 < τor

−2 − c2ξor
−2

 ,

(12)

ãäå τ
~
or
−1 ≡ τor

−1 − √τor
−2 − c2(q2 + ξor

−2)  ( > 0). Îòìåòèì,
÷òî â îáîèõ ñëó÷àÿõ âûðàæåíèå, ïîëó÷åííîå äëÿ
Dor

R (q, t), ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðåäëàãàâøèìñÿ ðàíåå
êîððåëÿòîðîì

Dor
R (r, t) = 





r0
r





T/2πJ

exp 

− 

t

τor(T)
 − 

r

ξor(T)



 ,   (13)

êîòîðûé îïèñûâàåò ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííîå ïî-
âåäåíèå êîððåëÿöèé óãëîâ â ñïèíîâîé 2D XY-ìî-
äåëè [21] (J — êîíñòàíòà, ñâÿçàííàÿ ñ îáìåííûì
âçàèìîäåéñòâèåì). Â òî æå âðåìÿ ñëåäóåò îáðà-
òèòü âíèìàíèå, ÷òî ôîðìóëû (12) è (13) ôèçè÷åñ-
êè íå òîæäåñòâåííû, ïîñêîëüêó, êàê ñëåäóåò èç
(12), îïðåäåëÿåìàÿ èìè ñêîðîñòü ðàñïàäà êîððå-
ëÿöèé çàâèñèò îò âîëíîâîãî âåêòîðà. Â ÷àñòíîñòè,
îíà ìèíèìàëüíà äëÿ q = 0 è äîñòèãàåò ìàêñèìàëü-
íîãî çíà÷åíèÿ τor

−1 , êîãäà c2q2 > τor
−2 − c2ξor

−2. Òàêîå
ïîâåäåíèå, âîçìîæíî, ñâèäåòåëüñòâóåò, ÷òî íà
áîëüøèõ |n| îðèåíòàöèè íàñòîëüêî íåçàâèñèìû,
÷òî èõ êîððåëÿöèè óæå íå «îùóùàþò» êàêèõ áû
òî íè áûëî âîçáóæäåíèé ñðåäû, ýíåðãèÿ êîòîðûõ
çàâèñèò îò q. Â ýòîì ñìûñëå ïðåäëîæåííàÿ ôåíî-
ìåíîëîãè÷åñêàÿ ôîðìà (11) ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå
îáùåé íåçàâèñèìî îò êîíêðåòíîãî ñïåêòðà âîç-
áóæäåíèé íåóïîðÿäî÷åííîé îðèåíòàöèîííîé ïîä-
ñèñòåìû ìîëåêóëÿðíîé ñðåäû. Êðîìå òîãî, ôåíî-
ìåíîëîãè÷åñêèå ïàðàìåòðû ξor è τor , èìåþùèå
ïðîñòîå ôèçè÷åñêîå ñîäåðæàíèå, íå ìîãóò áûòü,
ñòðîãî ãîâîðÿ, ïîëíîñòüþ ïðîèçâîëüíûìè, è, íà-
ïðèìåð, â òåîðèè êðèòè÷åñêèõ ÿâëåíèé ìåæ-
äó íèìè èìååòñÿ ñâÿçü: êîãäà T → Tc + 0 , òî è
ξor → ∞, è τor → ∞ [21]. Ìû æå, ðàññìàòðèâàÿ
ñëó÷àé ïåðåõîäà I ðîäà, áóäåì ïðåäïîëàãàòü ýòè
ïàðàìåòðû íåçàâèñèìûìè. Çàìåòèì, íàêîíåö, ÷òî
íàèáîëüøèé âêëàä â ñâåðòêó (6) âíîñèò ÷ëåí
ñ n = m, êîòîðûé è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âêëàä
îò ñòàòè÷åñêîãî êîððåëÿòîðà. Äðóãèìè ñëîâàìè,
èìåííî ïðîñòðàíñòâåííîå îñëàáëåíèå ñòàòè÷åñêèõ
óãëîâûõ êîððåëÿöèé â ïåðâóþ î÷åðåäü ñêàçûâàåò-
ñÿ íà äâèæåíèè ýëåêòðîíà â êðèñòàëëå áåç äàëü-
íåãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà.

Ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ è õàðàêòåð äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà ïðîâîäèìîñòè
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Ïîñëåäíåå âåñüìà ñóùåñòâåííî, òàê êàê ðå÷ü
èäåò î ñðåäå, â êîòîðîé ïàðàìåòð îðèåíòàöèîííî-
ãî ïîðÿäêà ðàâåí íóëþ, à åå ñâîéñòâà ìîãóò áûòü
çàäàíû òîëüêî êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèåé (òàê
íàçûâàåìîå êîððåëÿöèîííîå óïîðÿäî÷åíèå). Ñïå-
öèôèêà β-N2, îòìå÷àâøàÿñÿ âûøå è ñèëüíî îáëåã-
÷àþùàÿ ðàñ÷åò, ñîñòîèò â ÷àñòè÷íîì ñîõðàíåíèè
ïîðÿäêà, èëè íåèçìåííîñòè âåëè÷èí ïðîåêöèé ìî-
ëåêóë N2 íà îñü C3 êðèñòàëëà. Ýòî, îäíàêî, íå
îòðàæàåòñÿ íà õàðàêòåðå åãî îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ,
ãäå ïîëíîñòüþ (åñëè íå ñ÷èòàòü êîððåëÿöèè) ðà-
çóïîðÿäî÷åíû ïîïåðå÷íûå îòíîñèòåëüíî îñè C3
ïðîåêöèè âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ îñåé, à îò òåìïå-
ðàòóðû çàâèñèò íå ñîîòâåòñòâóþùèé àçèìóòàëü-
íûé óãîë, à, ãëàâíûì îáðàçîì, êîððåëÿöèîííûå
äëèíà è âðåìÿ.

Ìîæíî ïîëàãàòü, ÷òî ïîñëå îïðåäåëåíèÿ êîð-
ðåëÿöèîííîé ôóíêöèè â ôîðìå (13) ñïåöèôèêà
ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû, â èçâåñòíîé ìåðå, òåðÿ-
åòñÿ è äàëüíåéøèé ðàñ÷åò, òàê èëè èíà÷å, îòíî-
ñèòñÿ ê äîñòàòî÷íî øèðîêîìó êëàññó ñðåä, ãäå
äâèæåíèå ÷àñòèöû (èëè êâàçè÷àñòèöû) ïðîèñõî-
äèò íà íåóïîðÿäî÷åííîì ïî êàêîìó-ëèáî ïàðàìåò-
ðó ôîíå. Íåîáõîäèìûì óñëîâèåì ýòîãî ñëóæèò
ïðåäñòàâèìîñòü ôóíêöèè Ãðèíà ÷àñòèöû â òàêîé
ñðåäå â ôàêòîðèçîâàííîì âèäå (3), ÷òî íå âñåãäà
î÷åâèäíî è òðåáóåò ïðîâåðêè â êàæäîì îòäåëüíîì
ñëó÷àå. Äðóãîå âàæíîå îáñòîÿòåëüñòâî — âîçìîæ-
íîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ãàìèëüòîíèàíà ñâîáîäíîé
÷àñòèöû; â ïðîòèâíîì ñëó÷àå, äëèííîâîëíîâîå
ïðèáëèæåíèå íåïðèìåíèìî, à îïóùåííûå â (2)
ïðîöåññû ðàññåÿíèÿ òðåáóþò íåïîñðåäñòâåííîãî
ó÷åòà.

3. Ðàçëè÷íûå ñëó÷àè îðèåíòàöèîííûõ
êîððåëÿöèé

Ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ ýëåêòðîíà îïðåäåëÿåò-
ñÿ ñëåäóþùèì ñîîòíîøåíèåì:

A(k, ω) = − 
1
π
 Im G(k, ω + i0) , (14)

ãäå ôóíêöèÿ Ãðèíà îïðåäåëÿåòñÿ ðàâåíñòâîì (3);
ïðè ýòîì

G(k, iωn) = ∫
−∞

∞

 dω 
A(k, ω)
iωn − ω

(15)

è, ñîîòâåòñòâåííî,

G(0)(p, iωn) = ∫
−∞

∞

 dω 
A(0)(p, ω)
iωn − ω

 . (16)

Òàêèì æå îáðàçîì îïðåäåëÿåòñÿ è ñïåêòðàëüíàÿ
ôóíêöèÿ

Aor(q, Ω) = − 
1

π
 Im Dor(q, Ω + i0) , (17)

ïðè÷åì

Dor(q, iΩn) = ∫
−∞

∞

 dΩ 
Aor(q, Ω)

iΩn − Ω
 . (18)

Î÷åâèäíî, ÷òî â îðèåíòàöèîííî óïîðÿäî÷åííîé
ôàçå ñïåêòðàëüíàÿ ôóíêöèÿ ýëåêòðîíà

A(k, ω) = A(0)(k, ω) = δ(ω − ε(k)) , (19)

êîòîðàÿ îòëè÷àåòñÿ îò îáû÷íîé (ñì. [22]) îò-
ñóòñòâèåì õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà â àðãóìåíòå
δ-ôóíêöèè. Ïîñëåäíåå îáóñëîâëåíî ðàññìîòðåíè-
åì ëèøü èçáûòî÷íûõ ýëåêòðîíîâ â äèýëåêòðèêå,
ïðè äîñòàòî÷íî ìàëîé ïëîòíîñòè êîòîðûõ ïîâåðõ-
íîñòü Ôåðìè íå ôîðìèðóåòñÿ.

Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü, îòâå÷àþùàÿ (11),
èìååò âèä

Aor(q, Ω) = − 
8r0c

2

T
 

Ωτor
−1

(Ω2
 − c2q2

 − c2ξor
−2)2 + 4Ω2τor

−2
 .

(20)

Òåïåðü, ïîäñòàâëÿÿ (16) è (18) â (6) è ñóììèðóÿ
ïî ìàöóáàðîâñêèì ÷àñòîòàì, ïðèõîäèì ê îêîí÷à-
òåëüíîìó âûðàæåíèþ äëÿ (14), êîòîðîå ïðåäñòàâ-
ëÿåòñÿ èíòåãðàëîì

A(k, ω) = ∫
−∞

∞

 dν 


1

1 + eν/T
 − 

1

1 − e(ν−ω)/T




 ×

×∫
BZ

 
d3p

(2π)3
 A(0)(p, ν) Aor(k−p, ω−ν) , (21)

ãäå èíòåãðèðîâàíèå ïî p îãðàíè÷åíî çîíîé Áðèë-
ëþýíà BZ. Â ïðèâåäåííîé ôîðìå âûðàæåíèå (21)
âêëþ÷àåò êàê ñòàòè÷åñêèé ñëó÷àé, äëÿ îïèñàíèÿ
êîòîðîãî äîñòàòî÷íî îãðàíè÷èòüñÿ êîððåëÿòîðîì
Dor(q, iΩn) â âèäå (10), òàê è äèíàìè÷åñêèé ñëó-
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÷àé, îïèñûâàåìûé ôîðìóëîé (11). Â öåëÿõ óäîá-
ñòâà ðàññìîòðèì ýòè ñëó÷àè îòäåëüíî ââèäó òîãî
îáñòîÿòåëüñòâà, íàïðèìåð, ÷òî ïåðâûé èç íèõ —
ñòàòè÷åñêèé — äîïóñêàåò àíàëèòè÷åñêîå èçó-
÷åíèå.

3.1. Ñòàòè÷åñêèå îðèåíòàöèîííûå êîððåëÿöèè

Ôîðìàëüíûå âû÷èñëåíèÿ â ñòàòè÷åñêîì ñëó÷àå
àíàëîãè÷íû òåì, ÷òî áûëè ñäåëàíû è èçëîæåíû â

ðàáîòàõ [11,19] äëÿ 2D ñèñòåìû, ïîýòîìó çäåñü
ïðèâåäåì ëèøü îêîí÷àòåëüíûé ðåçóëüòàò:

A(k, ω) =

= 
A0

2√Wε(k)
 ln 

(√ε(k)  + √ω)2 + Ωor

(√ε(k)  − √ω)2 + Ωor

 θ(ω)θ(W − ω) ,

(22)

ãäå Ωor ≡ 1/(2m∗ ξor
2 ) — õàðàêòåðíàÿ ýíåðãèÿ, èã-

ðàþùàÿ ðîëü ùåëè, êîòîðàÿ âîçíèêàåò â ñïåêò-
ðå äëèííîâîëíîâûõ êîððåëÿöèé îðèåíòàöèé
âñëåäñòâèå èõ ýêñïîíåíöèàëüíîãî óáûâàíèÿ, W ≡
≡ 1/(2m∗ r0

2) — øèðèíà çîíû ïðîâîäèìîñòè, θ(x)
— ñòóïåí÷àòàÿ ôóíêöèÿ. Êîíñòàíòà A0 , êîòîðàÿ
ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèåé k è Ωor â (22), âûáèðàåòñÿ
òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû âûïîëíÿëîñü ñîîòíîøå-
íèå [22]

∫
−∞

∞

 dω A(k, ω) = 1 . (23)

Îòìåòèì òàêæå ëîãàðèôìè÷åñêèé õàðàêòåð ñïåêò-
ðàëüíîé ôóíêöèè (22) è òî îáñòîÿòåëüñòâî, ÷òî
äàæå ïðè ξor → ∞ îíà íå ïåðåõîäèò â A(0)(k, ω)
èç-çà íàëè÷èÿ «àëãåáðàè÷åñêîãî» 1/|n| ñîìíîæè-
òåëÿ â êîððåëÿòîðå (9). Âûðàæåíèå äëÿ A(k, ω)
ñâèäåòåëüñòâóåò, ÷òî ìàêñèìóì ñïåêòðàëüíîé
ôóíêöèè ôîðìèðóåòñÿ íà ýíåðãèÿõ ω ≈ ε(k), à åãî
èíòåíñèâíîñòü ∼  ln ξor , ò.å. ðàñòåò î÷åíü ìåäëåí-
íî. Èç (22) òàêæå âèäíî, ÷òî ñïåêòðàëüíàÿ ôóíê-
öèÿ äëÿ ñëó÷àÿ ñòàòè÷åñêèõ êîððåëÿöèé ðàâíà
íóëþ â îáëàñòÿõ êàê íèæå äíà, òàê è âûøå ïî-
òîëêà çîíû ïðîâîäèìîñòè, ÷òî îáåñïå÷èâàåòñÿ
θ-ôóíêöèÿìè. Ïðèìåðû ÿâíîãî âèäà ôóíêöèè
A(k, ω) äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé êîððåëÿöèîííîé
äëèíû ïîêàçàíû íà ðèñ. 1, èç êîòîðîãî ñëåäóåò
ñêîëü áûñòðî ñ óìåíüøåíèåì ξor ñïåêòðàëüíàÿ
ôóíêöèÿ ñòàíîâèòñÿ ïðàêòè÷åñêè íåçàâèñèìîé îò
ýíåðãèè ω. Íà ðèñ. 2 ìû ïðèâîäèì øèðèíó Γel
ðàñïðåäåëåíèÿ ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè â çàâè-
ñèìîñòè îò ξor ; ïðè ýòîì ñàìà Γel îöåíèâàëàñü
èç ðàâåíñòâà Γel = √ 〈ω2〉 − 〈ω〉2, ãäå 〈ω〉 è 〈ω2〉 —
ïåðâûé è âòîðîé ìîìåíòû ôóíêöèè A(k, ω). Âåëè-
÷èíà Γel

 −1 íåïîñðåäñòâåííî çàäàåò âðåìÿ æèçíè
ýëåêòðîíà τel â ñîñòîÿíèè ñ äàííîé ýíåðãèåé, è
÷åì ìåíüøå τel , òåì áûñòðåå ñâîáîäíîå äâèæåíèå
ýëåêòðîíà ïðåâðàùàåòñÿ â íåêîãåðåíòíîå.

3.2. Äèíàìè÷åñêèå îðèåíòàöèîííûå êîððåëÿöèè

Ñëó÷àé äèíàìè÷åñêèõ êîððåëÿöèé òðåáóåò èí-
òåãðèðîâàíèÿ âûðàæåíèÿ (21) ñî ñïåêòðàëüíîé

Ðèñ. 1. Òðàíñôîðìàöèÿ ñïåêòðàëüíîé ôóíêöèè ýëåê-
òðîíà A(k, ω) â ìîëåêóëÿðíîì êðèñòàëëå ïðè ó÷åòå
ëèøü ñòàòè÷åñêîãî îðèåíòàöèîííîãî áåñïîðÿäêà äëÿ
ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé Ωor, èëè ξor(≡ 1/√2m∗ Ωor ): 1 —
Ωor = 0, èëè ξor = ∞; 2 — Ωor = 10−3, èëè ξor = 31,6a;
3 — Ωor = 10−2, èëè ξor = 10a (a ∼  r0 — ïîñòîÿííàÿ
ðåøåòêè, ÷àñòîòà ω çàäàíà â åäèíèöàõ øèðèíû çîíû
ïðîâîäèìîñòè, êîòîðàÿ ïðè ÷èñëåííîì ñ÷åòå ïîëîæåíà
ðàâíîé W = 1/(2m∗ a2) è îòñ÷èòûâàåòñÿ îò åå äíà).
Çíà÷åíèå ýíåðãèè k2/2m∗  = 0,2W.

Ðèñ. 2. Çàâèñèìîñòü Γel îò Ωor ≡ 1/(2m∗ ξor
2 ) . Íîðìè-

ðîâêà è çíà÷åíèå k2/2m∗ , êàê è íà ðèñ. 1.
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ïëîòíîñòüþ (20) äëÿ êîððåëÿòîðà Dor . Âûïîëíÿÿ
èíòåãðèðîâàíèå ïî èìïóëüñàì*, ïðèõîäèì ê îêîí-
÷àòåëüíîìó ðåçóëüòàòó

A(k, ω) =

= ∫
−∞

∞

 dν 


1

1 + e(ν+ω)/T
 − 

1

1 − eν/T




 f(k, ω; ν) θ(ω+ν) ,

(24)

ãäå èñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ:

f(k, ω; ν) =

= 
A0

4πT
 

1

√Wε(k)
 



arctg 

x+ − a

b
 − arctg 

x− − a

b




 ;

a = 
ω2

2mc2
 − Ωor ;  b = 

ω
mc2τor

 ;

x± = ( √ε(k)  ± √ ω + ν   )2 .

(25)

Ôîðìóëà (24) èíòåãðèðîâàëàñü ÷èñëåííî, ñîîò-
âåòñòâóþùèå êðèâûå ïðèâåäåíû íà ðèñ. 3, ãëàâ-
íîå îòëè÷èå êîòîðîãî îò ðèñ. 1 ñîñòîèò â ïîÿâëå-

íèè ó ñïåêòðàëüíîé ôóíêöèè äëèííîâîëíîâîãî
(îáëàñòü ω < 0) è êîðîòêîâîëíîâîãî (ω > W)
ó÷àñòêîâ. Êà÷åñòâåííîå æå åå ïîâåäåíèå ñîîòâåò-
ñòâóåò ñòàòè÷åñêîìó ñëó÷àþ â øèðîêîì äèàïàçîíå
çíà÷åíèé âðåìåíè êîððåëÿöèé τor . Ïîäîáíàÿ ñëà-
áàÿ çàâèñèìîñòü ñïåêòðàëüíîé ôóíêöèè îò ñîîò-
âåòñòâóþùåãî âðåìåíè ðåëàêñàöèè õàðàêòåðíà
äëÿ âñåõ ïîäîáíûõ ðàñ÷åòîâ [11,20].

4. Îáñóæäåíèå è çàêëþ÷èòåëüíûå çàìå÷àíèÿ

Ïðîâåäåííûå âû÷èñëåíèÿ ñïåêòðàëüíîé ôóíê-
öèè ýëåêòðîíà ïðîâîäèìîñòè â îðèåíòàöèîííî
ðàçóïîðÿäî÷åííîé, íî êîððåëèðîâàííîé ñðåäå ïî-
êàçàëè áîëüøóþ ÷óâñòâèòåëüíîñòü ýòîé ôóíêöèè
ê ïîÿâëåíèþ áåñïîðÿäêà. Áóäó÷è δ-îáðàçíîé â
êðèñòàëëå ñ äàëüíèì ïîðÿäêîì, ýòà ôóíêöèÿ ñòà-
íîâèòñÿ ïðàêòè÷åñêè áåññòðóêòóðíîé óæå â ñëó-
÷àå êîððåëÿöèîííîé äëèíû ξor , íàìíîãî ïðåâû-
øàþùåé ïîñòîÿííóþ ðåøåòêè. Â òàêîé ñèòóàöèè î
êîãåðåíòíîì äâèæåíèè ÷àcòèöû ãîâîðèòü íå ïðè-
õîäèòñÿ — îíî ïðåâðàùàåòñÿ â äèôôóçèîííîå è
ïî ñóòè èçîòðîïíîå (åñëè, ðàçóìååòñÿ, ê êðèñòàë-
ëó íå ïðèëîæåíî ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå). Ñëó÷àé-
íûå áëóæäàíèÿ ÷àñòèöû, êîòîðûå, êàê èçâåñò-
íî [23], ñîîòâåòñòâóþò åå äèôôóçèè ïî ñðåäå,
ïðåïÿòñòâóþò ëèáî çíà÷èòåëüíî óìåíüøàþò âåðî-
ÿòíîñòü âñòðå÷è òàêîé ÷àñòèöû ñ äðóãèì îáúåê-
òîì, êàê ýòî èìååò ìåñòî â ñëó÷àå ýëåêòðîíà è
ìþîíà â òâåðäîì β-àçîòå. Åñëè òàêîå èçìåíåíèå
äâèæåíèÿ èìååò ìåñòî, òî ñèãíàë îò ñâÿçàííîãî
ñîñòîÿíèÿ — àòîìà Mu — áóäåò çàäåðæèâàòüñÿ
ëèáî âîîáùå îòñóòñòâîâàòü. Ìîæíî ëè ïðè ýòîì
îäíîçíà÷íî ñòàâèòü âîïðîñ îá àíäåðñîíîâñêîé
ëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíà? Îíà íåñîìíåííî ïðèñóò-
ñòâóåò â ïðèìåñíûõ (îñîáåííî êâàíòîâûõ) êðèî-
êðèñòàëëàõ, ãäå åé ñïîñîáñòâóåò ñàì ïîòåíöèàëü-
íûé ðåëüåô ñðåäû, êîòîðûé ìîæåò èìåòü (ñì.
[1]) áàðüåðû, íåïðåîäîëèìûå èëè ñèëüíî ïîäàâ-
ëåííûå ïðè òóííåëèðîâàíèè äëÿ ÷àñòèöû ñ îïðå-
äåëåííîé ýíåðãèåé. Íî â òîì ñëó÷àå, êîãäà ïðèìå-
ñè îòñóòñòâóþò è ñðåäà â ñðåäíåì òðàíñëÿöèîííî
óïîðÿäî÷åíà, ïåðåõîä îò êîãåðåíòíîãî (ñâîáîä-
íîãî) äâèæåíèÿ, õàðàêòåðèçóþùåãîñÿ îïðåäåëåí-
íûì çíà÷åíèåì èìïóëüñà, â íåêîãåðåíòíîå (äèô-
ôóçèîííîå) íå ñâÿçàí ñ ÿâëåíèåì ëîêàëèçàöèè
êàê òàêîâûì, à åñòü ñëåäñòâèå ðàññåÿíèÿ íà âîç-
áóæäåíèÿõ (â ðàññìîòðåííîì âûøå ïðèìåðå —
îðèåíòàöèîííûõ) êðèñòàëëà. Ìîæíî òàêæå çàìå-
òèòü, ÷òî àíäåðñîíîâñêàÿ ëîêàëèçàöèÿ ñâîéñòâåí-

*  Ïîñêîëüêó îíî âûïîëíÿåòñÿ ïåðâûì, òî îáðåçàíèå íà âåðõíåì ïðåäåëå íå íåîáõîäèìî, âìåñòî ýòîãî äîñòàòî÷íî
ââåñòè îáðåçàíèå ïðè îêîí÷àòåëüíîì èíòåãðèðîâàíèè ïî ÷àñòîòå ν.

Ðèñ. 3. Òðàíñôîðìàöèÿ ñïåêòðàëüíîé ôóíêöèè ýëåê-
òðîíà A(k, ω) â ìîëåêóëÿðíîì êðèñòàëëå ïðè ó÷åòå äè-
íàìè÷åñêîãî îðèåíòàöèîííîãî áåñïîðÿäêà äëÿ ðàçëè÷-
íûõ çíà÷åíèé Ωor , èëè ξor(≡ 1/√2m∗ Ωor): 1 — Ωor = 0,
èëè ξor = ∞; 2 — Ωor = 10−3, èëè ξor = 31,6a; 3 —
Ωor = 10−2, èëè ξor = 10a. Âåëè÷èíà τor

−1 = 0,05W. Íîð-
ìèðîâêà ïî ω è çíà÷åíèå k2/2m∗ , êàê è íà ðèñ. 1.
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íà ñèñòåìàì ñ ðàçáðîñîì îäíî÷àñòè÷íûõ óðîâíåé
(äèàãîíàëüíûé áåñïîðÿäîê [24]); â β-N2 ôèçè÷åñ-
êàÿ ñèòóàöèÿ äðóãàÿ è ñëó÷àéíîñòü (ëèáî ðàçáðîñ
çíà÷åíèé) õàðàêòåðèçóåò êèíåòè÷åñêîå ñëàãàåìîå.
Êàçàëîñü áû, ÷òî êàêîâà áû íè áûëà åãî äèñïåð-
ñèÿ, îíî âñåãäà äîëæíî «ðàçìàçûâàòü» ÷àñòèöó,
õîòÿ âîçíèêàþùèå ïîäîáíûì ïóòåì ïðîòÿæåííûå
ñîñòîÿíèÿ íå áóäóò õàðàêòåðèçîâàòüñÿ îïðåäåëåí-
íûì èìïóëüñîì.

Òàêèì îáðàçîì, ýêñïåðèìåíòû [12] äåéñòâè-
òåëüíî äàþò îñíîâàíèå çàêëþ÷èòü, ÷òî îòñóòñòâèå
äàëüíåãî ïîðÿäêà â êðèîêðèñòàëëàõ ñóùåñòâåííî
âëèÿåò íà òðàíñïîðòíûå õàðàêòåðèñòèêè (â ÷àñò-
íîñòè, ïîäâèæíîñòü) èçáûòî÷íûõ ÷àñòèö. Îäíàêî
èç ïîëó÷åííûõ äàííûõ åùå, ïî-âèäèìîìó, íå ñëå-
äóåò, ÷òî çàìåäëåííîå ôîðìèðîâàíèå ìþîíèÿ ñëó-
æèò îäíîçíà÷íûì ñâèäåòåëüñòâîì ëîêàëèçàöèè
ýëåêòðîíîâ â òâåðäîì äèýëåêòðè÷åñêîì êðèîðàñò-
âîðå Arx(N2)1−x . Íàïîìíèì, ÷òî ìîëåêóëÿðíûå
ïàðàìåòðû àòîìà Ar è ìîëåêóëû N2 áëèçêè [3]; ñ
äðóãîé ñòîðîíû, äëÿ âíåñåííîãî â ñèñòåìó ýëåê-
òðîíà (â îòëè÷èå îò ëåãèðîâàííûõ ïîëóïðîâîäíè-
êîâ ëèáî äîïèðîâàííûõ ÂÒÑÏ ñèñòåì) íåéòðàëü-
íûé ïðèìåñíûé àòîì Ar íå ñîçäàåò êóëîíîâñêîé
ÿìû, ìîãóùåé åãî çàõâàòèòü (ëîêàëèçîâàòü). Ïîý-
òîìó ïðîöåññ äèôôóçèè ýëåêòðîíà áóäåò ïðîäîë-
æàòüñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà âåðîÿòíîñòü íàéòè åãî â
ïðîèçâîëüíîé òî÷êå êðèñòàëëà íå ñòàíåò íåçàâè-
ñÿùåé îò êîîðäèíàòû, íî ëîêàëèçîâàííûì ïðè
ýòîì ýëåêòðîí íå áóäåò. Åñëè îöåíèòü øèðèíó
Γel ñïåêòðàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ, òî âèäíî (ñì.
ðèñ. 2), ÷òî îíà ïðàêòè÷åñêè ðàâíà (0,25–0,27)W,
à âðåìÿ ðåëàêñàöèè ýëåêòðîíà τel −∼  Γel

 −1. È êîëü
ñêîðî, êàê ýòî îáû÷íî áûâàåò â êðèîêðèñòàëëàõ
[3], W ∼  102−103 ñì−1, òî ýòî îçíà÷àåò, ÷òî çà
âðåìÿ τel ∼  10−11−10−12 c ýëåêòðîí ïîòåðÿåò êîãå-
ðåíòíîñòü. Åãî ïîäâèæíîñòü µ ∼  τel òàêæå ñòàíî-
âèòñÿ ïðè ýòîì èñêëþ÷èòåëüíî ìàëîé.

Òåì íå ìåíåå íå âûçûâàåò ñîìíåíèé, ÷òî µSR
èçó÷åíèå ýëåêòðîííîé ïðîâîäèìîñòè êðèîêðèñ-
òàëëîâ è åå çàâèñèìîñòè îò òàêèõ èõ õàðàêòåðèñ-
òèê, êàê îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê/áåñïîðÿäîê,
ïðèìåñíûé ñîñòàâ, òåìïåðàòóðà è ò.ï. îòêðûâàþò
íîâûå âîçìîæíîñòè êàê â èññëåäîâàíèè îòäåëü-
íûõ, íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ìåæäó ñîáîé êâàíòî-
âûõ ÷àñòèö, òàê è ñâîéñòâ ìàòðèö, â êîòîðûõ îíè
äâèæóòñÿ.
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The spectral function and the nature of motion
of a conduction electron in orientationally

disordered molecular cryocrystal

V. M. Loktev, S. G. Sharapov, and H. Beck

The spectral function of an excess particle
(electron, hole) which moves in a molecular
cryocrystal without long-range orientational

order is obtained. Assuming that the angle
correlations decay exponentially (in time and
space) it is shown that the spectral function
changes abruptly with disordering appears.
Thus, the particle movement transforms from
coherent to incoherent (diffusive). This beha-
vior is in qualitative agreement with the recent
µSR studies of electron mobility in β-N2 . 

Â. Ì. Ëîêòåâ, Ñ. Ã. Øàðàïîâ, Õ. Áåê

320 Ôèçèêà íèçêèõ òåìïåðàòóð, 2002, ò. 28, ¹ 3


