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In this paper we discuss the connection of Schwinger
particle creation in the constant electric field [1, 2] with
the particle production in the Unruh [3] and Hawk-
ing [4] effects. For that we consider the combined ef-
fects, which involve simultaneously the Schwinger par-
ticle production and the other effects. These combined
effects demonstrate that the entropy and temperature
can be associated not only with the event horizons, as
it was suggested by Gary Gibbons and Stephen Hawking
[5], but also can be extended to the Schwinger effect.

The rate of the Schwinger pair creation is:

ΓSchw(M) =
dW Schw

dt
=

q2E2

(2π)3
exp

(
−πM

2

qE

)
. (1)

The comparison of Eq. (1) with the Unruh radiation
in the accelerated frame reveals the factor of 2 prob-
lem. The Unruh temperature is TU = a/2π, where a
is acceleration. In the Schwinger case the acceleration
in the electric field is a = qE/M , and ΓSchw(M) =
= exp(−M/2TU). The factor of 2 problem arises also in
the consideration of the Hawking radiation in the de Sit-
ter expansion, see [6] and references therein. Subtleties
in the tunneling approach to Hawking and Unruh radi-
ation see in [7–12]. Different scenarios of resolving the
above discrepancy between the Schwinger and Unruh
mechanisms see in [13–15] and references therein. We
consider the scenario somewhat similar to that in [14].

From Equation (1) it follows that the probability of
creation of particle with massM+m and charge q in the
limit m ≪ M can be expressed in terms of the proba-
bility of creation of particle with mass M and the extra
term:

ΓSchw(M +m) = ΓSchw(M) exp

(
−2πMm

qE

)
. (2)

The extra term can be described in terms of the Unruh
radiation in the accelerated frame:

ΓSchw(M +m) = ΓSchw(M) ΓUnruh(m), (3)

ΓUnruh(m) = exp

(
−2πMm

qE

)
= exp

(
− m

TU

)
. (4)

1)e-mail: grigori.volovik@aalto.fi

This is the coherent combined process in which the
charged particle with mass M is created by Schwinger
process. It moves with acceleration a = qE/M and plays
the role of the detector, which experiences the emission
of a neutral particles – the Unruh radiation.

The coherent combination of the several processes is
similar to the phenomenon of cotunneling in the elec-
tronic systems, where electron experiences the coherent
sequence of tunneling events: from an initial to the vir-
tual intermediate state and then to the final state [16].
In our case the virtual state is the state of the created
charged particle. Its motion with acceleration triggers
the creation of the neutral particle.

The combination of two processes in Eq. (3) – the
Schwinger creation of mass M and the Unruh creation
of mass m ≪ M – is similar to the combination of two
processes in the creation of pairs of Reissner–Nordström
(RN) monopole black holes in magnetic field [17]:

ΓBH,Monopole = ΓMonopole ΓBH, ΓBH = exp (SBH). (5)

According to [17], the instanton amplitude contains an
explicit factor corresponding to the black hole entropy,
SBH = A/4 in Eq. (5), where A is the horizon area. The
monopole pair creation is modified by the black hole
entropy and thus by the Hawking temperature.

The Hawking temperature can be derived by com-
paring the tunneling rate with the Boltzmann factor
[18–20]. The black hole entropy can be found [21, 22] by
comparing the tunneling rate with the thermodynamic
fluctuations [23]. The tunneling process is considered
as fluctuation, with the probability of fluctuation being
determined by the entropy difference between the ini-
tial and final states, w ∝ exp (Sfinal − Sinitial). In the
Schwinger process, the initial state is the vacuum with
zero entropy is zero. Thus the Schwinger entropy is neg-

ative, Sfinal ≡ SSchw(M) = −πM2

qE < 0. The negative en-
tropy comes from the quantum entanglement between
the radiated particles [24, 25] and also between parti-
cles and quantum fields in the vacuum. Then the corre-
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sponding Schwinger temperature is also negative and is
opposite to the Unruh temperature:

T−1
Schw =

dSSchw

dM
= −2πM

qE = −2π

a
= −T−1

U . (6)

The negative temperature is a well defined quantity, es-
pecially in condensed matter systems [26].

The description of the quantum tunneling in terms
of the thermodynamic fluctuation can be also applied
to the creation of two charged RN black holes discussed
in [17]. This is the triple cotunneling – the coherent se-
quence of three tunneling events. Adding the entropy of
two created black holes one obtains for the full entropy,
which determines the probability of creation:

SSchw(M, q) + SRNBH(M, q) + SRNBH(M, q) = (7)

= −πM
2

qE + 4πGM2 + 4πGM2 . (8)

Here it is assumed that qE ≪ G−1 ∼ E2
Planck. As a re-

sult, the total contribution to Eq. (8) is negative. We
also take into account that the entropy of the RN black
hole does not depend on charge q, which is due to the
correlations between the inner and outer horizons [22].
As in [17] (see also [27] and references in [28]), due to the
positive entropy terms in Eq. (8) the creation of pairs of
RN black holes is enhanced compared to pair produc-
tion of particles or magnetic monopoles with the same
masses and charges.

The sum rule for entropy in Eqs. (7) is also valid
for the inverse temperatures. The corresponding tem-
perature 1/T = dSfinal/dM describing the above three
processes of creation is:

1

T
=

1

TSchw
+

1

TBH
+

1

TBH
, TBH =

1

8πGM
. (9)

The summation law for inverse temperature is similar to
that for the black hole with several horizons [22], where
the temperature is expressed in terms of the Hawking
temperatures on different horizons.

In conclusion, it appears that the Schwinger pair
creation obeys the same thermodynamic laws as in the
black hole thermodynamics. The thermodynamics nat-
urally connects the Schwinger pair creation in electric
field with the Hawking radiation and with the particle
creation in the Unruh effect.
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для явного их вычисления и находим ответ при N = 5.
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1. Введение. Существует несколько подходов к

двумерной квантовой гравитации [1]. В одном из них,

“непрерывном” подходе, изучается функциональный

интеграл по всем римановым метрикам в двух из-

мерениях, а также полям материи. В случае, когда

теория поля материи конформная, после фиксации

калибровки мы приходим к так называемой теории

Лиувиллевской гравитации [2]; если сектор материи

описывается минимальными моделями конформной

теории поля [3], то говорят о минимальной Лиувил-

левской гравитации (МЛГ) [4–6]. В другом “дискрет-

ном” подходе рассматриваются определенного вида

интегралы по L×L матрицам в пределе L→ ∞; это

так называемый подход матричных моделей (ММ)

(обзор этого подхода дан, к примеру, в [7, 8]).

Из общих соображений ожидается, что эти подхо-

ды должны давать эквивалентные результаты; вы-

числения гравитационных размерностей и корреля-

ционных чисел, подтверждающие эту гипотезу, были

проведены в [4, 9–11]. В силу сложности явного вы-

числения со стороны МЛГ такие проверки были про-

ведены только вплоть до 4-точечных корреляцион-

ных чисел (со стороны МЛГ четырехточечный кор-

релятор был вычислен в [12, 13]), хотя со стороны

ММ в одноматричном случае выражения для лю-

бого N -точечного коррелятора могут быть получе-

ны весьма просто [11]. В этой работе мы попытаемся

продвинуться в прямом вычислении высших корре-

ляционных чисел в МЛГ (мы ограничимся случаем

корреляторов на сфере).

1)e-mail: artemev.aa@phystech.edu; belavin@itp.ac.ru

Корреляционные числа в МЛГ определяются как

вакуумные средние от произведения физических

(BRST-замкнутых) операторов. Такие операторы яв-

ляются либо локальными полями размерности 0, ли-

бо интегралами от локальных плотностей (полей раз-

мерности (1, 1)) по мировой поверхности. Мы бу-

дем изучать корреляторы локальных операторов с

духовым числом 1 Wm,n и интегралов от соответ-

ствующих им локальных плотностей духового чис-

ла 0 Um,n(x) (определения и свойства всех этих по-

лей описаны в следующем разделе). Из-за аномалии

духового числа для незануления такого коррелятора

на сфере в нем должно присутствовать 3 оператора

типа W .

Отсюда следует, что трехточечная функция не со-

держит интегралов по мировой поверхности вовсе и

для ее нахождения достаточно знать структурные

константы в минимальных моделях [3] и теории поля

Лиувилля [14–16]. Четырехточечный коррелятор со-

держит один интеграл по положению поля Um,n(x).

В работе [13] был предложен способ вычисления та-

кого коррелятора с использованием так называемых

“высших уравнений движения” (ВУД) [17] в теории

поля Лиувилля, которые позволяют свести интеграл∫
d2x к вычислимым граничным вкладам от окрест-

ностей точек xi, i = 1, 2, 3 вставки операторов W и

точки x = ∞.

Важным фактом, использованным в этом вычис-

лении, является BRST-инвариантность всех осталь-

ных полей под знаком коррелятора и, следовательно,

возможность отбросить BRST-точные члены в ВУД.

Это уже не так для корреляторов с более чем од-
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ним интегралом от плотности
∫
d2yi Um,n(yi) – та-

кие интегралы BRST-инвариантны только с точно-

стью до граничных членов, которые нельзя отбро-

сить. В этой статье мы продемонстрируем, однако,

что учет Q-точных членов в ВУД, примененных к

одной из интегрируемых плотностей
∫
d2y1 Um,n(y1),

сводит интеграл по y1 к граничным вкладам, име-

ющим вид четырехточечного коррелятора; причем

вклад от окрестности точки вставки второй плотно-

сти y2 имеет вид, аналогичный вкладам от окрестно-

стей точек xi.

Эта статья имеет следующую структуру: в разде-

ле 2 мы кратко суммируем необходимые для даль-

нейших вычислений факты о МЛГ. В разделе 3 мы

описываем предлагаемый способ вычисления пятито-

чечного коррелятора и приводим полученный ответ.

2. Пререквизиты. Минимальная Лиувиллев-

ская гравитация – конформная теория поля с пол-

ным центральным зарядом 0, состоящая из теории

поля Лиувилля, описывающей гравитацию, мини-

мальной модели CFT в качестве сектора материи и

B,C-системы репараметризационных BRST-духов с

центральным зарядом −26.

AMLG = AL +AMq,q′
+

1

π

∫
d2x

(
C∂̄B + C̄∂B̄

)

︸ ︷︷ ︸
Aghost

. (1)

Центральный заряд теории Лиувилля определяется

условием cL+ cM + cgh = 0 и, соответственно, харак-

теристиками минимальной модели – числами (q′, q).

Сектор материи Mq,q′ . Минимальная модель

CFT определяется парой взаимнопростых чисел q, q′;

ее пространство состояний состоит из конечного на-

бора неприводимых представлений алгебры Вирасо-

ро с вырожденным старшим весом, т.е. вырожденных

полей Φm,n с 1 ≤ m < q и 1 ≤ n < q′ и их потомков.

Обозначим за q/q′ = b2, тогда центральный заряд

Mq′,q

c = 1− 6(b−1 − b)2, (2)

а размерности вырожденных полей Φm,n

∆M
m,n = −(b−1 − b)2/4 + λ2m,−n,

λm,n = (mb−1 + nb)/2.
(3)

Мы также будем обозначать эти примарные поля

Φα, где параметр α связан с размерностью согласно

∆
(M)
α = α(α− b−1 + b). Дополнительно к описанному

выше в минимальной модели:

1. Все вырожденные поля Φm,n составляют

спектр теории.

2. В каждом модуле Вирасоро, порожденном

Φm,n, проведена факторизация по подмодулю,

порожденному сингулярным потомком на уровне

mn

D(M)
m,nΦm,n = D̄(M)

m,nΦm,n = 0, (4)

где D
(M)
m,n (D̄

(M)
m,n) – определенные операторы уровня

mn из голоморфных (антиголоморфных) мод Вира-

соро в минимальной модели LM
n (L̄M

n ).

3. Предполагается отождествление полей

Φq−m,q′−n = Φm,n.

Эти требования задают теорию единственным об-

разом и позволяют, в частности, однозначно опреде-

лить структурные константы в минимальной модели.

Теория поля Лиувилля. Гравитационный сектор

описывается квантовой версией классической теории

поля, основанной на действии Лиувилля. Это кон-

формная теория поля с центральным зарядом, пара-

метризуемым переменной b или Q = b−1 + b как

cL = 1 + 6Q2. (5)

В МЛГ из требования зануления полного цен-

трального заряда следует, что параметр b в теории

Лиувилля должен совпадать с
√
q/q′, как он был

определен в предыдущем разделе. Он входит в

лагранжиан теории следующим образом:

LL =
1

4π
(∂aφ)

2
+ µe2bφ. (6)

Здесь µ – дополнительный параметр теории, назы-

ваемый космологической постоянной, а φ – динами-

ческая степень свободы, оставшаяся после фиксации

калибровки в интеграле по метрикам.

Примарные поля в теории – экспоненциальные

операторы Va ≡ exp (2aφ), параметризованные

непрерывным (комплексным) параметром a; соот-

ветствующая конформная размерность

∆(L)
a = a(Q− a). (7)

Два вида Лиувиллевских операторов будут важны

нам для построения физических полей в МЛГ. Пер-

вый – это вырожденные поля Vm,n ≡ Vam,n с

am,n = −b−1 (m− 1)

2
− b

(n− 1)

2
. (8)

Вырожденные поля подчиняются уравнениям

D
(L)
m,nVm,n = D̄

(L)
m,nVm,n = 0, аналогичным мини-

мальным моделям. Второй вид – это поля Vm,−n,

используемые для построения исследуемых классов

когомологий в МЛГ (см. ниже).

Трехточечная функция в теории Лиувилля [16]

CL(a1, a2, a3) = 〈Va1(0)Va2(1)Va3(∞)〉L известна явно:

CL(a1, a2, a3) = (9)

=
(
πµγ(b2)b2−2b2

)(Q−a)/b Υb(b)

Υb(a−Q)

3∏

i=1

Υb(2ai)

Υb(a− ai)
,

Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022
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где a = a1 + a2 + a3 и Υb(x) – некоторая специаль-

ная функция [16]. Операторное разложение (OPE) в

теории Лиувилля дается следующей формулой:

Va1(x)Va2 (0) = (10)

=

∫ ′ dP

4π
C(L)Q/2+iP

a1,a2
(xx̄)

∆
(L)

Q/2+iP
−∆(L)

a1
−∆(L)

a2

[
VQ/2+iP (0)

]

где структурная константа связана с (9) как C
(L)p
a1,a2 =

= CL(g, a,Q−p). Интегрирование здесь идет по мни-

мой оси, если a1 и a2 лежат в области

|Q/2− Re a1|+ |Q/2− Re a2| < Q/2. (11)

Мы требуем аналитичности в других областях пара-

метров, т.е. к интегралу нужно добавить отдельно

вычеты в полюсах, пересекающих контур при ана-

литическом продолжении из области (11). Эти доба-

вочные вклады (“дискретные члены”) особенно важ-

ны, чтобы формула (10) воспроизводила операторное

разложение с вырожденными полями Vm,n.

Духи и BRST-инвариантность. Духовый сек-

тор – фермионная (B,C)-система с размерностями

полей (2,−1)

Agh =
1

π

∫
(C∂̄B + C̄∂B̄)d2x (12)

и центральным зарядом −26, которая появляет-

ся в результате фиксации калибровки методом

Фаддеева–Попова. В МЛГ появляется нечетная

BRST-симметрия, генерируемая (голоморфным)

зарядом

Q =

∮
(CT + C∂CB)

dz

2πi
, (13)

где T – тензор энергии импульса материи и теории

Лиувилля. По определению физические состояния

в МЛГ – классы BRST-когомологий Q и антиголо-

морфного заряда Q̄.

Физические поля и их корреляторы. Простейшие

представители когомологий с духовым числом ноль

могут быть получены “одеванием” примарных по-

лей Φm,n Лиувиллевскими операторами Vm,−n; сум-

марная размерность Um,n ≡ Vm,−nΦm,n равна (1, 1).

BRST-вариация Um,n дается

QUm,n = ∂(CUm,n), (14)

поэтому интегралы от Um,n по сфере BRST-

инвариантны (с точностью до возможных граничных

членов в зависимости от других вставок).

Чтобы получить локальные физические поля с

духовым числом 1, вместо интегрирования мож-

но рассмотреть (0, 0)-форму Wm,n ≡ CC̄Um,n; она

BRST-замкнута: QWm,n = Q̄Wm,n = 0. Мы также

будем параметризовать такие поля числом a: Wa =

VaΦa−b.

В минимальной гравитации существует допол-

нительный набор BRST-замкнутых полей духово-

го числа ноль, образующих так называемое “кольцо

дискретных состояний” [18]. Они построены из по-

томков вырожденных полей в обоих секторах и име-

ют общий вид

Om,n(x) = Hm,nH̄m,nΘm,n, Θm,n ≡ Vm,nΦm,n, (15)

где Hm,n – полином степени mn − 1 из мод Вирасо-

ро LM
k , Lk, а также духов B и C. Общий вид Hm,n

неизвестен, но можно найти его в каждом отдельном

случае, потребовав Q-замкнутости Om,n. Эти опера-

торы играют важную роль в выводе “высших урав-

нений движения”.

Свойства операторов из кольца дискретных со-

стояний включают:

1. Независимость корреляторов от их положения

в том смысле, что

∂Om,n = BRST-точное. (16)

2. Простые правила слияния в когомологиях друг с

другом

Om,n(x)Om′,n′(0) =

=
m+m′+1∑

r=|m−m′|+1:2

n+n′+1∑

s=|n−n′|+1:2

G(m,n)|(m′,n′)
r,s Or,s(0) +

+ BRST-точное. (17)

3. А также с операторами Wa духового числа 1

Om,nWa =
m−1∑

r=−m+1:2

n−1∑

s=−n+1:2

A(m,n)
r,s (a)W

a+ rb−1+sb
2

+

+ BRST-точное. (18)

Перенормировкой операторов Om,n и Wm,n коэффи-

циенты G
(m,n)|(m′,n′)
r,s и A

(m,n)
r,s (a) могут быть сделаны

единичными; более явно, верны следующие формулы

G(m,n)|(m′,n′)
r,s =

Λm,nΛm′,n′

Λr,s
; Λm,n =

Bm,n

π
N (am,−n),

(19)

A(m,n)
r,s (a) =

Bm,n

π

N (a)N (am,−n)

N (a+ λr,s)
, (20)

N (a) =
π

(πµ)a/b

[
γ(2ab− b2)γ(2ab−1 − b−2)

γ2a/b−1(b2)γ(2− b−2)

]1/2
,

(21)
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где Bm,n определена ниже (23). Таким образом, необ-

ходимая перенормировка Om,n = Λ−1
m,nOm,n и Wa =

= N (a)
−1
Wa.

Высшие уравнения движения и МЛГ. ВУД в тео-

рии Лиувилля говорят о так называемых логариф-

мических операторах V ′
a ; по определению

V ′
a(x) =

1

2

∂

∂a
Va(x). (22)

Мы будем обозначать за V ′
m,n такие производные по

параметру, вычисленные в точке a = am,n.

Согласно ВУД, потомки логарифмических опера-

торов можно отождествить (с точностью до констан-

ты) с примарными полями Vm,−n [17]; именно,

D(L)
m,nD̄

(L)
m,nV

′
m,n = (23)

= Bm,nVm,−n, Bm,n = (πµγ(b2)b2−2b2)n
Υ′

b(2αm,n)

Υb(2αm,−n)
.

Из этих формул можно получить ключевое для на-

ших целей соотношение в МЛГ: определив O′
m,n :=

:= Hm,nH̄m,nΘ
′
m,n, где Θ′

m,n := Φm,nV
′
m,n, имеем сле-

дующую связь (см. [13, 19])

Um,n = B−1
m,n(∂̄ − Q̄B̄−1)(∂ −QB−1)O

′
m,n. (24)

Здесь B−1 – мода духового поля B.

Четырехточечный коррелятор. Продемонстри-

руем применение (24) на примере четырехточечного

коррелятора, следуя [12]. Выделив отдельно норми-

ровочные факторы
3∏

i=1

N (ai) × N (am,−n), с учетом

определений перенормированных операторов выше

мы рассматриваем

C4(a1, a2, a3|m,n) ≡ (25)

≡ 1

ZL

〈∫
d2x

Um,n(x)

N (am,−n)
Wa1(x1)Wa2(x2)Wa3(x3)

〉
.

Перепишем Um,n согласно (24). Поскольку W -

операторы Q-замкнуты, мы игнорируем BRST-

точные члены; получим

ZLC4(a1, a2, a3|m,n) =

=

〈∫
d2x∂∂̄

O′
m,n

Bm,nN (am,−n)
Wa1Wa2Wa3

〉
=

=
1

π

〈∫
d2x∂∂̄O′

m,n Wa1Wa2Wa3

〉
. (26)

Теперь мы можем использовать формулу Стокса для

взятия интеграла по x, т.к. имеем там полную произ-

водную. Граничные вклады от окрестностей x = xi и

x = ∞ O′
m,n ненулевые из-за того, что при слиянии

O′ с W будут логарифмические члены, которые да-

ют дельта-функцию после дифференцирования. Эти

логарифмические члены мы и должны вычислить.

Вклад от бесконечности берется из того, что V ′
m,n

при x→ ∞ ведет себя как (см. [13])

V ′
1,2(x) ∼ −∆′

m,n log(xx̄)V1,2(0),

∆′
m,n ≡ 2λm,n = mb−1 + nb. (27)

Аналогично ведет себя и O′
m,n; на бесконечности мы

можем заменить его на Om,n с тем же коэффици-

ентом и логарифмом. Соответствующий граничный

вклад дается

− 2λm,n 〈Om,n(0)Wa1(x1)Wa2(x2)Wa3(x3)〉 . (28)

Этот коррелятор не зависит от положения Om,n (сле-

дует из описанных ранее свойств), поэтому мы мо-

жем сдвинуть его к любому из полей W и провести

операторное разложение, получив, например,

− 2λm,n

m−1∑

r=−m+1:2

×

×
n−1∑

s=−n+1:2

〈
Wa1+λr,s(x1)Wa2(x2)Wa3(x3)

〉
. (29)

Логарифмические факторы в OPE O′ с W могут воз-

никнуть только от дифференцирования по a степен-

ных факторов (xx̄) в дискретных членах в Лиувил-

левской части. Например, для случая OPE V ′
1,2Va мы

получим

log(xx̄)
(
q
(1,2)
0,1 (a)(xx̄)abC+

L (a)[Va−b/2(0)] +

+ q
(1,2)
0,−1(a)(xx̄)

1−ab+b2C−
L (a)[Va+b/2(0)]

)
, (30)

q(m,n)
r,s ≡ |a− λr,s −

Q

2
| − λm,n. (31)

Другими словами, результат напоминает OPE с

обычным примарным полем V1,2, помимо дополни-

тельных факторов q
(1,2)
r,s . Это же справедливо для

общего случая V ′
m,n. Перемножая OPE в Лиувилле

и минимальных моделях и действуя Hm,nH̄m,n, мы

получим выражение, аналогичное (18) вида

O′
m,n(x)Wa(0) = (32)

= log(xx̄)

m−1∑

r=−m+1:2

n−1∑

s=−n+1:2

q(m,n)
r,s (a)Wa−λr,s + . . .

Соответствующие вклады в четырехточечный кор-

релятор (с дополнительным знаком “−” из-за про-

тивоположной ориентации граничных контуров для

окрестностей xi и ∞)

−
3∑

i=1

m−1∑

r=−m+1:2

n−1∑

s=−n+1:2

q(m,n)
r,s (ai)〈Wai−λr,s . . . 〉 (33)
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Теперь, используя, что нормированные на N (a) трех-

точечные корреляторы не зависят от параметров ai
и равны −b−2(b−4 − 1) [13, 20], мы приходим к ито-

говому ответу

C4(a1, a2, a3|m,n) = −(b−6 − b−2)× (34)

×
[
−2mnλmn −

3∑

i=1

m−1∑

r=−m+1:2

n−1∑

s=−n+1:2

q(m,n)
r,s (ai)

]
.

3. Пятиточечный коррелятор. В этом разделе

мы попытаемся модифицировать рассмотренный ра-

нее метод на случай пятиточечного (и высших) кор-

реляторов. Для простоты мы ограничимся (2, 2p+1)

МЛГ; нормированный коррелятор имеет вид

C5(a1, a2, a3|k1, k2) = Z−1
L × (35)

×
〈∫

d2x
U1,k1+1(x)

N (a1,−1−k1)
×

×
∫
d2y

U1,k2+1(y)

N (a1,−1−k2)
Wa1(x1)Wa2(x2)Wa3(x3)

〉
.

Будем считать без ограничения общности, что k1 ≤
≤ k2. Начнем вычисление с применения ВУД для по-

ля Uk1 ; член со второй производной ∂∂̄O′
m,n может

быть сведен к граничным вкладам в окрестностях

xi, y и ∞.

Вклады при x ∼ xi. Здесь мы проводим OPE O′ c

Wa(xi). Как и раньше, только логарифмические чле-

ны важны для этой цели; в сумме полученные вкла-

ды дадут

−
3∑

i=1

k1∑

s=−k1:2

q
(1,k1+1)
0,s (ai)×

×
〈∫

d2y
U1,k2+1(y)

N (a1,−1−k2)
Wai−λ0,s(xi) . . .

〉
, (36)

т.е. выражаются в терминах ранее вычисленного

4-точечного коррелятора.

Вклад при x → ∞. Используя асимптотическое

поведение O′(x) при x → ∞, соответствующий гра-

ничный вклад дается

− 2λ1,k1+1

∫
d2y

〈
O1,k1+1(0)

U1,k2+1(y)

N (a1,−1−k2)

3∏

i=1

Wai

〉
.

(37)

Для его вычисления применим ВУД теперь для

U1,k2+1(y). Q-точные члены теперь не важны, так как

все остальные операторы Q-замкнуты; мы получим

−2λ1,k1+1

π
×

×
∫
d2y ∂∂̄

〈
(
O′

1,1+k2
(y)
)
O1,k1+1(0)

3∏

i=1

Wai

〉
. (38)

Теперь к граничным членам в окрестностях xi, 0,∞
сводится интеграл по y. Новый элемент, появля-

ющийся здесь – логарифмический вклад в OPE

O′
1,1+k2

(y)O1,k1+1(0). Поскольку в логарифмических

членах OPE V ′
1,k и Va такое же, как OPE с обычным

примарным полем V1,k (помимо факторов q
(m,n)
r,s ), до-

статочно добавить такие же факторы в правую часть

(17):

O′
1,k2+1(y)O1,k1+1(x) = log |y − x|2 ×

×
k2+k1∑

s=k2−k1

q
(1,k2+1)
0,s−k1

(a1,k1+1)O1,1+s + . . . (39)

Четырехточечный коррелятор 〈OWWW 〉 теперь мо-

жет быть вычислен, как раньше.

Вклад при x ∼ y. Эти вклады наиболее пробле-

матичны для вычисления из-за двух проблем. Во-

первых, такие граничные члены возникают не только

от ∂∂̄O′
1,1+k1

, но и от Q-точных членов в ВУД. Во-

вторых, из-за отсутствия дополнительных духов C

логарифмические члены в OPE O′
1,1+k1

(x) c U1,1+k2

не так просты, как (32). Однако мы утверждаем, что

эти две проблемы компенсируют друг друга; кон-

кретизируем это утверждение. Перепишем произве-

дение операторов U1,1+k1(x)U1,1+k2 (y) с использова-

нием (24) как

B1,1+k1U1,1+k1(x)U1,1+k2(y) =

= (∂̄∂ − Q̄B̄−1∂ − ∂̄QB−1 + Q̄B̄−1QB−1)×
×O′

m,n(x)U1,1+k2 (y). (40)

Перебросив действие Q и Q̄ с O′
m,n(x) на U1,1+k2(y),

получим в правой части (40)

(∂̄∂O′
m,n)U1,1+k2 − ∂̄B−1O

′
m,nQU1,1+k2 − (41)

− ∂B̄−1O
′
m,nQ̄U1,1+k2 + B̄−1B−1O

′
m,nQ̄QU1,1+k2 .

Наконец, используя QU1,1+k2 = ∂y(CU1,1+k2), пяти-

точечный коррелятор переписывается как
∫
d2y

∫
d2x∂x∂̄x

(
H1,1+k1H̄1,1+k1Θ

′
1,1+k1

)
×

× U1,1+k2(y)Wa1(x1)Wa2(x2)Wa3 (x3)− (42)

−
∫
d2y

∫
d2x ∂̄x

(
R1,1+k1H̄1,1+k1Θ

′
1,1+k1

)
×

× ∂y(CU1,1+k2(y))Wa1 (x1)Wa2(x2)Wa3(x3)− (43)

−
∫
d2y

∫
d2x∂x

(
R̄1,1+k1H1,1+k1Θ

′
1,1+k1

)
×

× ∂̄y(C̄U1,1+k2(y))Wa1 (x1)Wa2(x2)Wa3(x3) + (44)

+

∫
d2y

∫
d2xR1,1+k1R̄1,1+k1Θ

′
1,1+k1

∂y∂̄y ×

×
(
CC̄U1,1+k2(y)

)
Wa1(x1)Wa2(x2)Wa3(x3), (45)
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где R1,1+k := B−1H1,1+k. Для (42) мы применили

теорему Стокса в интеграле по x и вычислили все

граничные вклады, кроме x ∼ y; в (43), (44), (45)

же, если свести к интегралу по границе
∫
d2y, по-

скольку у CU/C̄U и W нет достаточно сингулярных

вкладов в OPE и на бесконечности CU/C̄U затуха-

ет быстрее, чем z̄−1/z−1 соответственно, ненулевые

вклады будут только при x → y. Нам снова нужны

логарифмические члены в OPE типа RH̄Θ′(x)CU(y)

или RR̄Θ′(x)CC̄U(y), чтобы вычислить эти вклады;

мы рассмотрели несколько первых примеров и убеди-

лись, что в сумме с граничными членами от окрест-

ности x ∼ y из (42) мы получаем вклад, выглядящий

так же, как (36):

−
k1∑

s=−k1:2

q
(1,k1+1)
0,s (a1,−k2−1)

N (a1,−1−(k2−s))

〈∫
d2y U1,(k2−s)+1(y)Wai(xi) . . .

〉
. (46)

Проиллюстрируем это на примере k1 = 1. Нам понадобится явный вид

H1,2 = LM
−1 − L−1 + b2CB, R1,2 = b2B, (47)

а также OPE

V ′
1,2(x)Va(y) = log(|x − y|2)




(1)︷ ︸︸ ︷
|x− y|2abC̃+

L (a)[Va−b/2(y)] +

(2)︷ ︸︸ ︷
|x− y|2(1−ab+b2)C̃−

L (a)[Va+b/2(y)]


 , (48)

Φ1,2(x)Φa−b(y) = |x− y|2(ab−b2)C+
M (a− b)[Φa−b/2(y)]︸ ︷︷ ︸
(3)

+ |x− y|2(1−ab)C−
M (a− b)[Φa−3b/2(y)]︸ ︷︷ ︸

(4)

. (49)

Здесь a = b + α1,k2+1, а C̃L – структурные константы теории Лиувилля, помноженные на q-факторы, как в

(30). Перемножая равенства выше и действуя H1,2H̄1,2, мы получаем OPE O′
1,1+k1

и U1,1+k2 ; оставляя только

логарифмические вклады, на уровне примарных полей имеем

log |x− y|2 ×
[
C̃+

LC
+
M

(
− b2

x− y
+ b2CB

)(
− b2

x− y
+ b2CB

)
× |x− y|2(2ab−b2)Va−b/2Φa−b/2(y) +

+ C̃+
LC

−
M

(
1− 2ab

x− y
+ b2CB

)(
1− 2ab

x− y
+ b2CB

)
× |x− y|2Ua−b/2(y) +

+ C̃−
LC

+
M

(
2ab− 2b2 − 1

x− y
+ b2CB

)(
2ab− 2b2 − 1

x− y
+ b2CB

)
× |x− y|2Ua+b/2(y) +

+ C̃−
LC

−
M

(
− b2

x− y
+ b2CB

)(
− b2

x− y
+ b2CB

)
× |x− y|2(2−2ab+b2)Va+b/2Φa−3b/2(y)

]
. (50)

Вторая производная ∂x∂̄x от этого дает вклад от x ∼ y в (42). Из-за отсутствия духов C члены, не имеющие

вид U# = V#Φ#−b, не сокращаются, а в “правильных” членах появляются духи. Однако содержащие духи

множители выглядят как OPE

R1,2(x)C(y) =
b2

x− y
+ b2BC + . . . (51)

Ровно так выглядят граничные вклады от строчек (43), (44), (45). Например, для строчки (44) мы имеем

−∂x∂̄y log |x− y|2 ×
[
C̃+

LC
+
M

(
b2

x− y
− b2CB

)(
− b2

x− y
+ b2CB

)
× |x− y|2(2ab−b2)Va−b/2Φa−b/2(y)+

+ C̃+
LC

−
M

(
b2

x− y
− b2CB

)(
1− 2ab

¯x− y
+ b2C̄B

)
× |x− y|2Ua−b/2(y) +

+ C̃L
−C

M
+

(
b2

x− y
− b2CB

)(
2ab− 2b2 − 1

x− y
+ b2CB

)
× |x− y|2Ua+b/2(y) +

+ C̃−
LC

−
M

(
b2

x− y
− b2CB

)(
− b2

x− y
+ b2CB

)
× |x− y|2(2−2ab+b2)Va+b/2Φa−3b/2(y)

]
.
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На уровне примарных полей, т.е. дифференцируя только коэффициенты, зависящие от x− y, мы можем за-

менить ∂̄y на −∂̄x, после чего вклады от строчек (42) и (44), пропорциональные Va−b/2Φa−b/2 и Va+b/2Φa− 3b
2

сокращаются под производной. Такое же сокращение происходит и для подобных вкладов из строчек (43) и

(45). С другой стороны, суммируя вклады типа Ua−b/2 от всех четырех строчек, мы получаем

(
1− 2ab

x− y
+ b2CB

)(
1− 2ab

x− y
+ b2CB

)
+

(
1− 2ab

x− y
+ b2CB

)(
b2

x− y
− b2CB

)
+

+

(
b2

x− y
− b2CB

)(
1− 2ab

x− y
+ b2CB

)
+

(
b2

x− y
− b2CB

)(
b2

x− y
− b2CB

)
=

=

(
1− 2ab

x− y
+ b2CB +

b2

x− y
− b2CB

)
×
(
1− 2ab

x− y
+ b2CB +

b2

x− y
− b2CB

)
=

=
1

|x− y|2 (1 − 2ab+ b2)2. (52)

Видим, что духов не осталось и мы получили такой же фактор, как для OPE O′ с W (см. (20)).

Все вместе. Собирая (36), (38) и (46), мы получили следующее выражение для пятиточечного коррелятора

C5(a1, a2, a3|k1, k2) = (b−6 − b−2) [Σ1 +Σ2 +Σ3] ; (53)

Σ1 =

k1∑

s=−k1:2

q
(1,k1+1)
0,s (a1,−k2−1)×

[
2(1 + k2 − s)λ1,1+k2−s +

3∑

i=1

k2−s∑

l=−k2+s:2

q
(1,1+k2−s)
0,l (ai)

]
, (54)

Σ2 =

3∑

i=1

k1∑

s=−k1:2

q
(1,k1+1)
0,s (ai)


2(1 + k2)λ1,1+k2 +

k2∑

l=−k2:2


q(1,k2+1)

0,l (ai − λ0,s) +
∑

j 6=i

q
(1,k2+1)
0,l (aj)




 , (55)

Σ3 = 2λ1,1+k1

[
k1∑

s=−k1:2

k2∑

l=−k2:2

(
3∑

i=1

q
(1,1+k2)
0,l (ai) + 2λ1,k2+1

)
+

k2+k1∑

s=k2−k1

q
(1,k2+1)
0,s−k1

(a1,k1+1)(1 + s)

]
. (56)

Работа была проведена в Институте теоретической физики им. Ландау в рамках государственного задания
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В работе представлено измерение T -нечетной корреляции в радиационном распаде K+ → π0e+νeγ,

выполненное на установке ОКА. Было выделено 101200 событий-кандидатов исследуемого распада. Из-

меряемая корреляция ξπeγ – это смешанное произведение импульсов e+, π0, и γ в системе покоя ка-

она, нормированное на M3
K . Для оценки асимметрии распределения по ξπeγ используется величина

Aξ =
N+−N−

N++N−
, где N+(−) – число событий с ξ больше (меньше) нуля. Для асимметрии Aξ получено

значение Aξ = (+0.1± 3.9 (стат.) ± 1.7 (сист.))× 10−3 или |Aξ| < 5.4× 10−3 (90% CL).

DOI: 10.31857/S1234567822210030, EDN: lgpxwc

В данной статье мы продолжаем начатое в

работе [1] экспериментальное изучение распада

K+ → π0e+νeγ (Ke3g) на утроенной статистике.

Этот распад представляет большой интерес, так

как он позволяет осуществить поиск Т -нечетных

тройных корреляций. Обнаружение Т -нечетных

корреляций по CPT -теореме эквивалентно наруше-

нию СР -инвариантности, что в физике каонов до

настоящего времени наблюдалось только в распадах

нейтральных каонов. Поэтому радиационные распа-

ды заряженных K-мезонов представляют большой

интерес и для теоретиков и для экспериментато-

ров, как возможный альтернативный источник

информации о нарушениях CP -инвариантности.

Существующие к настоящему времени экс-

периментальные данные по нарушению CP -

инвариантности объясняются комплексной фазой

1)e-mail: polyarush@inr.ru

матрицы смешивания кварков Кабиббо–Кобаяши–

Маскава [2–4]. Однако доказано, что этот меха-

низм не достаточен для объяснения наблюдаемой

барионной асимметрии Вселенной [5–7]. Это за-

ставляет искать новые источники нарушения CP -

инвариантности. В целом поиск новых процессов с

нарушением CP -инвариантности дает возможность

исследовать новую физику вне Стандартной Модели

(СМ).

Хотя в СМ CP -нарушение крайне мало в леп-

тонных и полулептонных распадах каонов, в различ-

ных моделях вне СМ предсказываются относительно

большие CP -нарушающие эффекты. Так, в распаде

K+ → µ+νeγ различные модели [8–13] предсказыва-

ют T -нечетную поперечную поляризацию мюона на

уровне от 5 × 10−3 [11, 12] до 5 × 10−2 [13], а в рас-

паде K+ → µ+νµπ
0 от 5 × 10−5 [14] до 5 × 10−3 [15].

Экспериментальные ограничения (90% CL) : PT <

< 3.1× 10−2 и PT < 5.0× 10−3 [16, 17]. Эти экспери-
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менты дают лучшие возможности для обнаружения

скалярного (псевдоскалярного) варианта Новой фи-

зики (НФ), для векторного (аксиального) варианта

НФ.

Как было отмечено в работах [18, 19], распадKe3g

позволяет провести поиск векторного (аксиального)

варианта НФ, для которого матричный элемент рас-

пада K+ → π0e+νγ имеет вид

T =
GF√
2
eVusε

µ(q)

{
(Vµν −Aµν)u(pν)γ

ν(1 − γ5)v(pl)+

+
Fν

2plq
u(pν)γ

ν(1− γ5)(ml − p̂l − q̂)γµv(pl)

}
, (1)

где адронные тензоры V had
µν и Ahad

µν определены как

Iµν = i
∫
d4eiqx〈π0(p′)|TV em

µ (x)Ihad
ν (0)|K+(p)〉,

I = V,A, с V had
ν = (1+gV )sγνu, A

had
ν = (1−gA)sγνγ5u,

V em
µ = (2uγµu − dγµd − sγµs)/3 и Fν – это K+

e3 мат-

ричный элемент Fν = (1+gV )〈π0(p′)|V had
ν (0)|K+(p)〉,

здесь gV , gA – векторная и псевдовекторная кон-

станты, которые могут быть комплексными. Первый

член уравнения (1) описывает внутреннее тормозное

излучение и структурное излучение, диаграмма

(рис. 1a). Лептонное тормозное излучение представ-

лено второй частью уравнения (1) и диаграммой

(рис. 1b).

Рис. 1. Диаграммы распада K+ → π0e+νγ

Для изучения тройных T -нечетных корреляций

используется переменная

ξπeγ =
1

M3
K

pγ · [pπ × pl]. (2)

Впервые искать тройные T -нечетные корреляции в

радиационных распадах K-мезонов было предложе-

но в работе [20].

Для оценки асимметрии распределения по пере-

менной ξ мы используем величину

Aξ =
N+ −N−

N+ +N−
, (3)

где N+(−) – число событий с ξ больше (меньше) нуля.

В работах [18, 19] для векторного и аксиального ва-

рианта Новой физики в рамках модели, основанной

на калибровочной группе SU(2)L × SU(2)R × U(1),

было получено следующее теоретическое ограниче-

ние:

|Aξ(K
+ → π0e−νeγ)| < 0.8 · 10−4. (4)

В СМ в древесном приближении асимметрия рав-

на нулю, сравнимое значение Aξ появляется в резуль-

тате электромагнитного взаимодействия в конечном

состоянии. Этот эффект в однопетлевом приближе-

нии вычислялся в работах [19, 21, 22], были получены

значения: в первой работе Aξ = −0.59 · 10−4, во вто-

рой – Aξ = −0.93 · 10−4.

1. Эксперимент. Эксперимент выполнен на

ускорителе ИФВЭ У-70 на сепарированном пуч-

ке K-мезонов с энергией 17.7 ГэВ, обогащенном K-

мезонами до 20 %. Эксперимент проводился на уста-

новке ОКА, она подробно описана в наших недавних

публикациях [1, 23, 24]. Схема установки ОКА пред-

ставлена на рис. 2. Установка состоит из пучкового

спектрометра, распадного объема с вето системой,

спектрометра заряженных частиц, электромагнитно-

го калориметра, адронного калориметра и мюонного

детектора. Используемый для набора данных триг-

гер описан в [1]. Монте-Карло (МК) расчеты для фо-

новых и сигнального процессов проводились с помо-

щью пакета GEANT3 [25]. События взвешивались в

соответствии с теоретическими матричными элемен-

тами. В сигнальном MK использовалось приближе-

ние O(p4) Киральной пертурбативной модели [19, 21].

2. Отбор событий. В качестве кандидатов на

распад K+ → π0e+νeγ мы отбирали события с од-

ним положительно заряженным треком, зарегистри-

рованным трековой системой детектора и четырьмя

ливнями в элекромагнитном калориметре. Один из

ливней должен ассоциироваться с заряженным тре-

ком. Идентификация позитрона осуществлялась по

отношению энергии этого ливня и импульса пози-

трона, измеренного трековой системой. Кроме того,

для идентификации позитрона использовалось огра-

ничение на расстояние от экстраполированной точ-

ки попадания трека в элекромагнитный калориметр

и центром ассоциированного ливня – оно не должно

быть более 3 см.

Для реконструкции π0 использовалась пара из

трех оставшихся неассоциированных с треком лив-

ней (фотонов) с инвариантной массой, ближайшей

к табличному значению массы π0 (рис. 3). Для по-

давления фона использовался отбор |mγγ − mπ0 | <
< 30МэВ. Энергия фотонов от распада π0 должна

быть больше 0.5 ГэВ. Энергия оставшегося фотона

должна превышать 0.7 ГэВ.
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Схема экспериментальной установки ОКА

Рис. 3. Инвариантная масса γγ-пары, имеющая значе-

ние, ближайшее к табличному значению массы π0

3. Подавление фонов. Основными фонами к

исследуемому распаду являются:

1) K+ → π+π0π0 с 1 потерянным γ-квантом и π+,

ложно идентифицированным как позитрон.

2) K+ → π+π0 со случайным дополнительным γ-

квантом и π+, ложно идентифицированным как по-

зитрон.

3) K+ → π0e+νe c дополнительным γ-квантом из-

за взаимодействия е+ с веществом установки.

4) K+ → π+π0γ с π+, ложно идентифицирован-

ным как позитрон.

5) K+ → π0π0e+νe с 1 потерянным γ-квантом.

Все эти фоновые процессы включены в Монте-Карло

расчеты.

Для подавления фонов 1)–5) мы применяли отбо-

ры:

1. Emiss = Ebeam − Edetected > 0.5ГэВ.

Требование на недостающую энергию, подавляю-

щее фон 4).

2. ∆y = |yγ − ye+ | > 3 см, где y – вертикаль-

ная координата точки попадания позитрона и фо-

тона в электромагнитный калориметр. Магнитное

поле поворачивает трек заряженной частицы в xz-

плоскости. Этот отбор подавляет прежде всего фон

3) от распада K+ → π0e+νe.

3. |xν , yν | < 100 см. Прямая вдоль направления

недостающего импульса должна пересекать аперту-

ру электромагнитного калориметра. Этот отбор по-

давляет фон 4), где нет нейтрино.

4. 0.004 < Θeγ < 0.080 рад. Левая часть этого от-

бора введена именно для подавления фона 3). Пра-

вая часть отбора 4 применяется против фона 2) от

Kπ2 распадов.

5. MK→π0e+νeγ > 0.45ГэВ. MK→π0e+νeγ – рекон-

струированная масса системы (π0e+νeγ) – в предпо-

ложении, что масса незарегистрированной частицы

равна нулю, mν = 0. Распределение по MK на дан-

ном этапе отборов представлено на рис. 4.

6. −0.006 < M2
ν < 0.006ГэВ2. Для усиления от-

бора 5 мы используем требование к недостающей

массе в квадрате M2
ν = (PK − Pπ0 − Pe − Pγ)

2.

Здесь PK , Pπ0 , Pe, Pγ – 4-импульсы соответствующих

частиц. Для сигнальных событий эта переменная

соответствует квадрату массы нейтрино и должна

быть равна нулю в пределах точности измерения,
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а для большинства фоновых событий распределение

по данной переменной значительно шире.

Доминирующим фоном для исследуемого распа-

да Ke3γ является фон от Ke3 распада с дополнитель-

ным фотоном – фон 3). Этот фон подавляется отбо-

ром 2, а также ограничением на угол между позитро-

ном и радиационным фотоном в лабораторной систе-

ме Θeγ . Распределение по Θeγ для событийKe3-фона

имеет очень узкий пик под нулевым углом. Этот пик

значительно уже, чем в сигнальных событиях. Это

происходит потому, что излучение фотонов позитро-

ном в фоновом процессе происходит в результате вза-

имодействий в материале детектора после вершины

распада, а угол в программе реконструкции вычис-

ляется так, как если бы излучение исходило из пер-

вичной вершины.

Рис. 4. Распределение по реконструированной массе ка-

она. Пунктирная кривая – суммарный фон. Сплошная

гистограмма – сумма МК фона и сигнала

Фоновый распад 4) имеет относительную вероят-

ность распада на уровне исследуемого и подавляется

правильной идентификацией позитрона, а также от-

бором по недостающей энергии 1.

Фоновый канал 5) подавляется отбором 6 по недо-

стающей массе.

В результате после всех отборов осталось 101200

событий-кандидатов распада K+ → π0e+νeγ. Сум-

марный фон при этом составил 17700 событий. Нор-

мировка фонов проводилась путем сравнения коли-

чества зарегистрированных K+ → π0e+νe распадов

в данных и МК.

4. Результаты. Было построено распределение

по переменной ξ (формула (2)). Асимметрия в рас-

пределении по переменной ξ будет однозначно ука-

зывать на нарушение T -инвариантности. Распреде-

ление по переменной ξ представлено на рис. 5.

Рис. 5. Распределение по переменной ξ. Пунктирная

кривая – суммарный фон. Сплошная гистограмма –

сумма МК фона и сигнала

Измеренная величина Aξ (формула (3)), характе-

ризующая асимметрию, для E∗
γ > 10МэВ и Θ∗

eγ >

> 10◦ равна:

Aξ = (+0.1± 3.9 (стат.)± 1.7 (сист.))× 10−3.

Статистическая ошибка вычислялась с учетом фо-

на. Соответствующее ограничение |Aξ| < 5.44 ×
10−3 (90% CL).

Сравнение с результатом предыдущего экспери-

мента приводится в табл. 1 для ограничений E∗
γ >

> 10МэВ, 0.6 < cosΘ∗
eγ < 0.9, которые применялись

в работе [26].

Таблица 1. Сравнение экспериментальных результатов

Aξ Nev Эксперимент

−0.007± 0.008± 0.002 19295 Настоящий

эксперимент

−0.015 ± 0.021 1456 ISTRA+ [26]

Для ограничений E∗
γ > 30 МэВ и Θ∗

eγ > 20◦, ис-

пользовавшихся в теоретических работах [18, 22], по-

лучен следующий результат:

Aξ = (+4.4± 7.9(стат.)± 1.9(сист.))× 10−3.
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Рассмотрим подробнее оценку систематики для

случая E∗
γ > 10 МэВ и Θ∗

eγ > 10◦. Вклад в систе-

матическую ошибку из-за отборов определялся ва-

рьированием каждого из них и приведен в табл. 2.

Дополнительная систематика получается из неопре-

деленности -0- шкалы из-за ошибок измерения ξπeγ .

Оценка этого вклада дает ±0.00065.

Таблица 2. Вклад варьирования каждого из катов в систе-
матическую ошибку для E∗

γ > 10 МэВ и Θ∗
eγ > 10◦

Ncut 1 2 3 4 5 6

∆ · 103 0.03 0.04 0.04 0.03 0.96 0.70

Оценка ложной асимметрии в распределении по

ξπeγ из-за аксептанса установки, эффективностей ре-

конструкции и отборов проводилась с помощью сиг-

нального МС, в котором нет нарушения CP . Из-

меренная разница между исходным и реконструи-

рованным значением Aξ оказалась равной: ∆A =

= 0.0012± 0.0011, т.е. не наблюдается значимого эф-

фекта. Ошибка в оценке смещения была добавлена в

систематику.

Исследовалась также систематика, связанная с

моделями, используемыми в Монте-Карло. В сиг-

нальном Монте-Карло приближение O(p4) Кираль-

ной модели заменялось на O(p2). Это дало пренебре-

жимо малый эффект.

5. Заключение. В работе продолжено изучение

распада K+ → π0e+νeγ на статистике 105 событий,

втрое превышающей использованную в [1]. Произве-

ден поиск T (CP )-нечетных эффектов в этом распа-

де, которые могли проявляться в ненулевом значении

асимметрии Aξ (3) по T (CP )-нечетной переменной ξ

(2). В результате получены значения Aξ для трех об-

ластей по энергии и углу вылета фотона в системе

покоя каона:

Aξ = (+0.1± 3.9 (стат.)± 1.7 (сист.))× 10−3,

|Aξ| < 5.44× 10−3(90% CL)

для E∗
γ > 10МэВ и Θ∗

eγ > 10◦.

Aξ = (−7.0± 8.1 (стат.)± 1.5 (сист.))× 10−3,

|Aξ| < 1.05× 10−2(90% CL)

для E∗
γ > 10МэВ, 0.6 < cosΘ∗

eγ < 0.9.

Aξ = (+4.4± 7.9 (стат.)± 1.9 (сист.))× 10−3,

|Aξ| < 1.04× 10−2(90% CL)

для E∗
γ > 30МэВ и Θ∗

eγ > 20◦.

В рамках расширений СМ асимметрию можно по-

лучить из векторных и аксиально-векторных теорий,

которые в самом общем виде можно описать мат-

ричным элементом (1), в котором константы gA и

gV – комплексны. В работах [18, 19] из (1) в рам-

ках ChPT в порядке O(p4) получено: Aξ = Im(gA +

+ gV ) × 3 · 10−3 для E∗
γ > 30МэВ и Θ∗

eγ > 20◦. От-

сюда и из нашего результата получаем ограничение

Im(gA + gV ) < 3.5 (90% CL). Этот результат можно

попытаться улучшить, подобрав оптимальные огра-

ничения по (E∗
γ ,Θ

∗
eγ). Для более конкретных расши-

рений СМ, например, рассмотренных в [27], в [18, 19]

получена оценка |Aξ| < 0.8× 10−4.

Работа выполнена с поддержкой гранта Россий-

ского научного фонда # 22-12-0051.
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Представлены результаты исследований оптических характеристик структур цилиндрических вер-

тикальных микрорезонаторов с AlGaAs распределенными брэгговскими отражателями и InAs/GaAs

квантовыми точками, предназначенных для изготовления источников одиночных фотонов. Методом

конечных разностей во временной области выполнено численное моделирование эффектов влияния на

величину фактора Парселла и эффективности вывода излучения таких параметров, как наклон боковых

стенок, частичное окисление AlGaAs слоев и отклонение расположения квантовых точек от центральной

оси микрорезонатора, а также определены допустимые диапазоны реализации этих параметров, для ци-

линдрических вертикальных микрорезонаторов спектрального диапазона 920 нм. Сравнение результатов

расчетов, выполненных с использованием уточненных значений показателей преломления используемых

материалов при криогенных температурах, и измеренных характеристик изготовленных микрорезона-

торных структур подтвердило адекватность используемых моделей.

DOI: 10.31857/S1234567822210042, EDN: lgvsmi

Цилиндрические вертикальные микрорезонаторы

(ЦВМ, англ. cylindrical micropillars) с полупроводни-

ковыми квантовыми точками (КТ, англ. quantum dot,

QD) являются одним из наиболее перспективных ва-

риантов реализации источников одиночных фотонов

(ИОФ, англ. single-photon source) для перспективных

систем квантовой криптографии [1] и квантовых вы-

числений [2]. Базовая конструкция ЦВМ представ-

ляет собой микроцилиндр с характерным диаметром

1–4 мкм, изготовленный из эпитаксиальной гетеро-

структуры с двумя распределенными брэгговскими

отражателями (РБО, англ. distributed Bragg reflector,

DBR), между которыми располагается полость мик-

рорезонатора (GaAs), включающая слой InAs/GaAs

КТ с низкой поверхностной плотностью [3]. РБО

состоят из чередующихся четвертьволновых слоев

AlGaAs c высоким и низким содержанием Al, а для

формирования КТ используют эффекты самоорга-

низации в гетероструктурах InGaAs/GaAs [4]. Опти-

мальная структура ЦВМ имеет строго цилиндриче-

скую форму и гладкие вертикальные стенки [5]. При

1)e-mail: bobrov.mikh@gmail.com

этом предполагается, что излучающий элемент (КТ)

располагается в геометрическом центре оптическо-

го микрорезонатора, а длина волны излучения КТ

точно совпадает с резонансной длиной волны. При

использовании современного эпитаксиального обору-

дования и тщательных калибровках ростовых пара-

метров соответствие проектным значениям толщины

и состава эпитаксиальных слоев, а также точность

позиционирования плоскости с КТ уверенно обеспе-

чиваются на уровне ∼ 1 % и лучше [6]. В то же вре-

мя при практической реализации структур ЦВМ с

КТ следует принимать во внимание возможный на-

клон боковых стенок микроцилиндра, шероховатость

его поверхности, частичное локальное окисление сло-

ев AlGaAs с высоким содержанием Al и отклоне-

ние положения излучающей КТ от вертикальной оси

микрорезонатора [7]. Исследование степени влияния

перечисленных факторов на оптические характери-

стики ЦВМ с КТ и потенциальные характеристики

ИОФ на их основе представляет актуальную задачу.

В настоящей работе выполнено численное моде-

лирование эффектов влияния наклона боковых сте-

нок, частичного окисления AlGaAs слоев и точно-
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Рис. 1. Уточненные температурные зависимости показателей преломления GaAs (a) и Al0.9Ga0.1As (b). На рисунке (c)

приведена расчетная зависимость спектрального положения основной моды планарной гетероструктуры вертикаль-

ного микрорезонатора от температуры с нанесенными экспериментальными данными (черные полуквадраты)

сти расположения КТ относительно центральной оси

микрорезонатора на основные оптические характе-

ристики ЦВМ, функционирующих в качестве ИОФ

на длине волны около 920 нм. Проведен сравни-

тельный анализ результатов экспериментальных ис-

следований оптических характеристик изготовлен-

ных ЦВМ и выполненных расчетов с использовани-

ем уточненных значений показателей преломления

используемых материалов при криогенных темпе-

ратурах.

В качестве модельного объекта, выбранного для

проведения сравнительных исследований, были ис-

пользованы структуры ЦВМ, ранее изготовленные

с помощью фотолитографии и плазмохимического

травления на основе гетероструктур, выращенных

методом молекулярно-пучковой эпитаксии (МПЭ,

англ. Molecular-beam epitaxy, MBE) на подложках

GaAs [8]. Гетероструктуры включали два РБО, со-

стоящие из набора пар слоев Al0.9Ga0.1As/GaAs,

каждый – толщиной λ/4n, где n – показатель прелом-

ления соответствующего материала, а λ – резонанс-

ная длина волны. Между РБО располагался GaAs

резонаторный слой с толщиной λ/n, в центре кото-

рого находился слой InAs КТ с низкой поверхностной

плотностью (∼ 1−2 ·109 см−2). В исследуемых струк-

турах верхний РБО содержал 15 пар четвертьволно-

вых слоев, а нижний РБО – 28 пар. Параметры РБО

были выбраны таким образом, чтобы обеспечить зна-

чительное увеличение скорости спонтанного излуче-

ния в КТ за счет эффекта Парселла, сохранив при

этом достаточно высокую эффективность вывода из-

лучения [9, 10]. Данная конструкция использовалась

во всех модельных расчетах.

Для сравнения результатов расчетов с экспери-

ментальными данными были измерены как спектры

оптического отражения исходных планарных гетеро-

структур, так и спектры микроотражения от отдель-

ных структур ЦВМ с различным наклоном стенок

цилиндра и диаметром у вершины, который в разных

структурах варьировался от 1.8 до 4.6 мкм. Измере-

ния спектров микроотражения проводились в микро-

скопной системе, собранной на базе проточного гели-

евого микрокриостата с низкотемпературными трех-

координатными пьезо-подвижками, обеспечивающи-

ми точность юстировки порядка 20 нм [8].

Эффективная однофотонная генерация предпо-

лагает охлаждение излучающего ЦВМ до криоген-

ных температур ∼ 20 K и ниже. Поэтому при моде-

лировании параметров структуры ЦВМ критически

важно правильно выбрать значения показателя пре-
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ломления слоев Al0.9Ga0.1As и GaAs в интересующей

нас спектральной области при рабочих (криогенных)

температурах. Уточненные температурные зависи-

мости показателей преломления были получены в ре-

зультате сопоставления результатов расчетов и из-

меренной зависимости от температуры резонансной

длины волны в исходной планарной микрорезонатор-

ной гетероструктуре, из которой впоследствии из-

готавливались массивы структур ЦВМ. Положение

резонанса определялось в результате моделирования

спектров отражения от планарной гетерострукту-

ры методом матриц переноса ТММ (англ. transfer

matrix method, TMM). Предложенная ранее модель

температурной зависимости показателей преломле-

ния [11], основанная на линейной экстраполяции экс-

периментальных данных, полученных при темпера-

турах вблизи комнатной, не позволила адекватно

описать измеренные зависимости. В результате для

подгонки экспериментальных данных нами предло-

жены уточненные полиномиальные зависимости по-

казателей преломления слоев GaAs и Al0.9Ga0.1As

от температуры, графики которых представлены на

рис. 1a, b.

Для моделирования оптических характеристик

ЦВМ с КТ использовался метод численного решения

уравнений Максвелла в конечных разностях во вре-

менной области (англ. Finite-difference time-domain

method, FDTD) [12]. При практической реализации

разностного метода существует проблема неточного

отображения границ раздела двух сред на вычис-

лительную сетку. Геометрически несогласованная с

вычислительной сеткой криволинейная поверхность

границ раздела материалов искажается эффектом

лестничного приближения (англ. Staircase effect), что

в результате снижает точность расчетов методом

FDTD. Для решения данной проблемы без суще-

ственного увеличения затрат вычислительных ре-

сурсов использовался метод, основанный на введе-

нии эффективной диэлектрической проницаемости

вблизи границ раздела двух материалов [13]. При

этом одиночная InAs КТ (источник излучения) ап-

проксимировалась диполем, расположенным в цен-

тральной плоскости GaAs активной области ЦВМ

между двумя РБО Al0.9Ga0.1As/GaAs. Для расчетов

спектров отражения и пропускания вокруг струк-

туры ЦВМ формировался детектирующий прямо-

угольный параллелепипед, отдельные грани которо-

го использовались для определения доли излучения

источником в различных направлениях: вверх, вниз

и в боковых направлениях. Полученные значения

электрических и магнитных полей на детектирую-

щих поверхностях переводились в частотное пред-

ставление с помощью дискретного преобразования

Фурье. Далее, используя рассчитанные значения век-

тора Пойнтинга во времени, определялся средний по-

ток электромагнитной энергии через каждую детек-

тирующую поверхность. Нормируя полученный по-

ток на мощность импульса возбуждения диполя, бы-

ли рассчитаны интересующие спектры поглощения

и отражения. При расчетах использовались предло-

женные уточненные зависимости показателей пре-

ломления слоев GaAs и Al0.9Ga0.1As от температуры.

Экспериментально были измерены спектры от-

ражения группы ЦВМ при температуре 9 К; при

этом точные геометрические размеры и наклон сте-

нок определялись с помощью измерений на скани-

рующем электронном микроскопе. По измеренным

спектрам отражения были определены положения

резонансных пиков, отвечающие двум первым мо-

дам микрорезонатора (LP01 и LP02), и построены

зависимости их спектрального положения от диамет-

ра ЦВМ, измеренного на его вершине. На рисунке 2

представлены зависимости положения резонансных

пиков двух первых мод ЦВМ, рассчитанные для двух

вариантов конструкций: без наклона боковых стенок

(штрихпунктирные кривые) и с наклоном боковых

стенок в 3.5◦ (штриховые кривые); точками показа-

ны экспериментальные данные для ЦВМ с наклоном

стенок в 3.5◦. Сравнение экспериментальных данных

с результатами расчетов показывает хорошее совпа-

дение (ошибка менее 3 %) при учете наклона боковых

стенок микрорезонатора, что подтверждает адекват-

ность разработанной модели.

С точки зрения использования структуры ЦВМ в

качестве ИОФ важнейшими оптическими характери-

стиками являются доля излучения диполя, выходя-

щего вверх (англ. Photon extraction efficiency, PEE),

фактор Парселла (Fp) и добротность микрорезонато-

ра. При расчетах методом FDTD величина PEE оце-

нивалась как отношение потока электромагнитной

энергии через верхнюю детектирующую плоскость к

общему потоку, испускаемому диполем. Фактор Пар-

селла определялся как отношение добротности мик-

рорезонатора к объему его оптической моды Vm с до-

полнительным коэффициентом согласно работе [14].

Добротность микрорезонатора определялась как от-

ношение длины волны резонанса фундаментальной

моды к ширине резонансного пика на его полувысоте.

Влияние различных факторов подробно анализи-

ровалось для ЦВМ с диаметром 2.5 мкм, поскольку

такой размер микрорезонатора близок к оптималь-

ному с точки зрения максимума значения произве-

дения параметра PEE на фактор Парселла, что под-

тверждается опубликованными результатами [15].
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Рис. 2. Зависимости положения резонансных пиков для

первых двух мод (LP01 и LP02) ЦВМ от диаметра

на вершине микрорезонатора. Символами (квадраты и

треугольники) представлены экспериментальные дан-

ные, полученные из измеренных спектров отражения;

штрихпунктирные кривые – моделирование ЦВМ с

вертикальными стенками; штриховые кривые – моде-

лирование ЦВМ с углом наклона боковых стенок 3.5◦;

длинные штриховые и штрихпунктирные кривые соот-

ветствуют моде LP01, короткие штриховые и штрих-

пунктирные – моде LP02

Все расчеты проводились для рабочей температуры

9 K.

Для определения влияния наклона боковых сте-

нок ЦВМ на ввод излучения ИОФ в оптическое во-

локно был проведен анализ эффективности сбора

фотонов в заданном апертурном угле (англ. Photon

collection efficiency, PCE). Величина PCE рассчиты-

валась как отношение мощности излучения диполя

в дальнем поле в заданном угле к общей мощно-

сти излучения, испускаемого в верхнюю полусферу.

На рисунке 3a представлены расчетные зависимости

PCE от числовой апертуры для ЦВМ с диаметром

на вершине 2.5 мкм. Сплошная кривая соответству-

ет ЦВМ с вертикальными стенками, а штриховая

линия – ЦВМ с наклоном боковых стенок 3.5◦. Со-

гласно результатам соответствующих измерений, эф-

фективность сбора однофотонного излучения не ме-

няется при использовании объективов с числовыми

апертурами NA= 0.7 и NA= 0.45. Данный факт на-

ходится в хорошем соответствии с результатами рас-

четов, согласно которым для ЦВМ с наклоном боко-

вых стенок 3.5◦ значения параметра PCE для чис-

ловых апертур NA= 0.7 и NA= 0.45 отличаются не

более, чем на 2 %.

Для оценки степени влияния латерального откло-

нения положения КТ от вертикальной оси ЦВМ бы-

ли выполнены расчеты фактора Парселла и пара-

метра PEE для двух вариантов ЦВМ с диаметром

2.5 мкм на вершине (с вертикальными и наклонны-

ми боковыми стенками) и различным расположени-

ем источника излучения (см. рис. 3b). Видно, что эф-

фективность вывода излучения падает на 20 % при

отклонении положения диполя относительно верти-

кальной оси ЦВМ на 830 мкм для ЦВМ с вертикаль-

ными стенками и 910 нм для ЦВМ с наклоном боко-

вых стенок 3.5◦. Однако требование сохранения ве-

личины Fp не менее 80 % от максимального значения

приводит к более жесткому ограничению на макси-

мально допустимое отклонение излучающего дипо-

ля от центрального положения. Для ЦВМ с верти-

кальными стенками отклонение от центра не долж-

но превышать 350 нм, а для ЦВМ с наклоном стенок

3.5◦ – 400 нм. Такое различие обусловлено тем, что

с ростом угла наклона боковых стенок ЦВМ увели-

чивается и эффективный объем моды (Vm) микроре-

зонатора, что приводит к расширению допустимой

области расположения диполя вокруг вертикальной

оси, в пределах которой значения фактора Fp и па-

раметра PEE сохраняются на уровне не ниже 80 % от

своих максимальных значений. Таким образом, зна-

чения фактора Парселла и эффективности излуче-

ния в верхнюю полусферу на уровне не менее 80 %

от своих максимальных значений для ЦВМ с наклон-

ными стенками и диаметром 2.5 нм на вершине могут

быть обеспечены при попадании КТ в окружность с

центром на вертикальной оси микрорезонатора и ра-

диусом 0.4 нм.

Другим возможным эффектом при изготовле-

нии ЦВМ для ИОФ является частичное латераль-

ное окисление слоев Al0.9Ga0.1As микрорезонатора,

характерное для слоев с высоким содержанием алю-

миния при отсутствии защиты поверхности. В про-

цессе такого неконтролируемого и сравнительно мед-

ленного окисления образуется оксидный слой с по-

казателем преломления, близким к 1.6, что приво-

дит к формированию у поверхности боковых стенок

локальных областей с большим скачком показате-

ля преломления, которые могут приводить к допол-

нительным оптическим потерям из-за рассеяния из-

лучения. Для выяснения степени влияния данного

эффекта на оптические свойства исследуемых ЦВМ

было выполнено моделирование структуры ЦВМ с

окисленными на 200 нм в латеральном направле-

нии от поверхности стенки микроцилиндра слоями

Al0.9Ga0.1As. Для сравнения был промоделирован

вариант с защитным покрытием боковой поверхно-

сти слоем полиамида для предотвращения процессов

окисления и обеспечения стабильных во времени ха-

рактеристик ИОФ.
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Рис. 3. Результаты расчетов оптических характеристик структур ЦВМ с диаметром на вершине 2.5мкм. (а) – За-

висимости эффективности сбора фотонов от апертурного угла, сплошная кривая соответствует микрорезонатору с

вертикальными стенками, штриховая – микрорезонатору с наклоном боковых стенок 3.5◦. (b) – Зависимости фак-

тора Парселла и параметра PEE от сдвига положения излучающего диполя относительно вертикальной оси ЦВМ

в латеральном направлении, нормированные на максимальные значения соответствующих параметров при точном

расположении диполя на центральной оси микрорезонатора

Таблица 1. Результаты расчета влияния наклона стенок, бокового окисления AlGaAs слоев и защитного покрытия ЦВМ на
его оптические характеристики; данные приведены для фундаментальной моды LP01 микрорезонатора с диаметром 2.5мкм на
вершине

λ (нм) Q Fp DCE DCE Комментарии

NA = 1 NA = 0.42

(%) (%)

913.8 5645 11.2 80.6 74.1 Идеально вертикальные стенки

912.9 5109 13.6 79.6 66.8 Идеально вертикальные стенки +

окисленные на 200 нм AlGaAs слои

914.4 4620 8.9 64 61.3 Наклон стенок 3.5◦

912.9 4965 12 78.2 63.9 Идеально вертикальные стенки +

окисленные на 200 нм AlGaAs слои +

защитный полиамид

913.8 5633 10.6 84 78.2 Идеально вертикальные стенки +

полиамид сбоку

914.4 4572 8.6 67 63.2 Наклон стенок 3.5◦ + защитный

полиамид

Результаты расчетов для рассмотренных ва-

риантов структур ЦВМ приведены в табл. 1.

Микроцилиндр с идеально вертикальными гладки-

ми стенками рассматривался в качестве идеальной

структуры ЦВМ, оптические характеристики ко-

торой сравнивались с другими вариантами. Для
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структуры микрорезонатора с вертикальными бо-

ковыми стенками и латеральным окислением слоев

Al0.9Ga0.1As на глубину 200 нм наблюдается падение

фактора эффективности сбора излучения диполя

(англ. Dipole collection efficiency, DCE) в апертурном

угле NA= 0.42 с 74 до 67 %. Одновременно фактор

Fp возрастает с 11.2 до 13.6, а длина волны излуче-

ния сдвигается на 1 нм в коротковолновую область,

что обусловлено уменьшением Vm микрорезонатора.

Расчеты, выполненные для структуры с наклоном

боковых стенок 3.5◦, показывают дальнейшее сни-

жение параметра DCE в апертурном угле NA= 0.42

до уровня 61 %, одновременное снижение Fp до

величины 8.9 и сдвиг длины волны излучения на

1 нм в длинноволновую область, что обусловлено

увеличением Vm резонатора. При использовании в

качестве защитного покрытия оптически прозрач-

ного полиамида с показателем преломления 1.5

для рассмотренных вариантов ЦВМ не происходит

существенной деградации основных оптических

характеристик. В случае вертикальных стенок и

расположения защитного слоя полиамида только со

стороны боковых поверхностей микроцилиндра, оп-

тические характеристики ЦВМ оказываются близки

к идеальному случаю; при этом можно ожидать

их долговременную стабильность из-за отсутствия

окисления.

В заключение, в представленной работе выпол-

нены экспериментальные исследования и численное

моделирование оптических характеристик структур

ЦВМ с AlGaAs РБО и InAs/GaAs КТ. На основе вы-

полненных измерений спектров оптического отраже-

ния от планарных микрорезонаторных гетерострук-

тур уточнены температурные зависимости показа-

телей преломления используемых материалов, обес-

печивающие необходимую точность моделирования

при криогенных температурах. Количественно про-

анализированы эффекты влияния наклона боковых

стенок, частичного окисления AlGaAs слоев и точно-

сти расположения КТ относительно центральной оси

микрорезонатора на основные оптические характе-

ристики ЦВМ, излучающего на длине волны 920 нм

при криогенных температурах. Показано, что для

структур ЦВМ с наклоном боковых стенок от 0 (иде-

ально вертикальные стенки) до 3.5◦ при попадании

излучающей КТ в пределы окружности с центром

на вертикальной оси микрорезонатора и радиусом

∼ 0.4 мкм обеспечивается сохранение значений фак-

тора Парселла и доли излучения диполя, выходя-

щего вверх, на уровне не менее 80 % от их макси-

мальных значений. Также показано, что для созда-

ния ИОФ на основе ЦВМ со стабильными характери-

стиками можно использовать оптически прозрачный

полиамид в качестве защитного покрытия боковых

стенок без существенного ухудшения основных оп-

тических характеристик.
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В водной суспензии полых стеклянных микросфер зафиксировано возбуждение сигнала вынуж-

денного рассеяния лазерного излучения на нескольких эквидистантных частотах. Также обнаружена

частотная асимметрия рассеяния и отсутствие вынужденного рассеяния Мандельштама–Бриллюэна,

сопровождающего нелинейные процессы в конденсированных средах при возбуждении узкополосным

лазерным импульсом длительностью порядка десятков наносекунд. Наблюдавшиеся особенности обу-

словлены, на наш взгляд, вынужденным рассеянием лазерного излучения на модах шепчущей галереи

стеклянных микросфер.

DOI: 10.31857/S1234567822210054, EDN: lgwzbi

Введение. Природные жидкости, содержащие

смесь наноразмерных частиц, представляют собой

актуальный объект исследования методами нелиней-

ной оптики и когерентной спектроскопии. Приме-

ром таких сред являются практически все жидко-

сти, содержащиеся в биологических объектах, при-

чем нано- и микроразмерные частицы в этом случае

могут представлять собой полые объекты сфериче-

ской или квазисферической формы. Есть основания

полагать, что в этом случае взаимодействие лазерно-

го излучения с такими объектами, содержащимися в

жидкости в виде взвеси, будет приводить к рассе-

янию на модах шепчущей галереи (МШГ) [1] дис-

персных частиц и сопровождаться известными явле-

ниями [2–5], наблюдаемыми при взаимодействии ла-

зерного излучения с микрорезонаторами. Модельной

средой для изучения подобных явлений может слу-

жить жидкость, содержащая полые сферы размера-

ми от единиц до нескольких десятков микрон. Целью

данной работы являлось изучение особенностей вы-

нужденного рассеяния лазерного излучения в подоб-

ной модельной среде.

Эксперимент. В качестве объекта исследова-

ния была использована водная суспензия микросфер,

изготовленных из боросиликатного стекла. Образ-

цы, полученные нами в московском Институте стек-

ла, представляли собой порошок, состоящий из по-

лых стеклянных сфер наружным диаметром ∼ 15–

160 мкм, плотностью ∼ 0.24–0.40 г/см3 [6] (рис. 12)).

1)e-mail: sbs_michail@mail.ru
2)Фотография микросфер получена с использованием опти-

ческого микроскопа Karl Zeiss в центре коллективного поль-
зования ИОФ РАН.

Рис. 1. Микрофотография образца полых стеклянных

микросфер, полученная с помощью микроскопа Karl

Zeiss (яркая точка в центрах сфер – точка контакта

поверхности сферы с предметным стеклом)

Внутри микросфер находился остаточный угарный

газ. Данные образцы были залиты бидистиллирован-

ной водой и тщательно перемешаны с помощью уль-

тразвуковой мешалки BAKU мощностью 50 Вт. По-

лученная суспензия была залита в кварцевую кювету

рабочей длиной ∼ 20 мм. Кювета помещена на уста-

новку, описанную ранее [7], состоящую из YAG:Nd3+

лазера (параметры излучения: длина волны излу-

чения λ = 532 нм, ТЕМ00, ширина линии излуче-

ния δν ∼ 0.005 cм−1, длительность импульса излу-

чения tp. ∼ 10 нс, энергия в импульсе Ep. до 30 мДж,

нестабильность по энергии импульса ∼ 5–7 %) и си-

стемы регистрации спектров. Интерферометры (об-

ласть дисперсии 2.5 см−1 = 75ГГц) системы ре-
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гистрации были расположены на расстоянии более

100 см от кюветы с суспензией, перед интерферо-

метрами были установлены диафрагмы диаметром

∼ 1 см. Суспензия в кювете была подвергнута воз-

действию сфокусированного импульсного лазерного

излучения, при этом энергию излучения последова-

тельно увеличивали от ∼ 1 до ∼ 30 мДж. Лазерное

излучение поступало в кювету на двух разных уров-

нях (рис. 2). Геометрия установки была едина для

всего цикла измерений. Все измерения проводили

при комнатной температуре.

Рис. 2. (Цветной онлайн) Кварцевая кювета, заполнен-

ная суспензией микросфер в бидистиллированной воде

(фотография сделана по окончании проведения изме-

рений – микросферы полностью всплыли вверх и нахо-

дятся выше условной стрелки “1”). Стрелками указаны

направления и уровни, по которым в кювету поступало

возбуждающее лазерное излучение

Результаты и обсуждение. Выявлены следую-

щие особенности сигнала рассеяния:

1. Спектр состоит из линий, сравнимых по ши-

рине и направленности с линией лазера.

2. Отсутствует сигнал вынужденного рассеяния

Мандельштама–Бриллюэна (ВРМБ) воды.

3. Сигнал рассеяния имеет выраженную направ-

ленность и частотную асимметрию.

4. Вблизи лазерной линии присутствует линия с

антистоксовым сдвигом частоты. Между парными

линиями рассеяния имеет место такой же по ве-

личине сдвиг частоты, что у антистоксова сигнала

вблизи лазерной линии (рис. 3c).

5. Различия в спектрах, полученные с уровней 1

и 2 (обусловлены, по-видимому, различием концен-

траций микросфер на этих уровнях в суспензии).

Результаты измерений сведены в табл. 1. Наи-

больший интерес представляют спектры, получен-

ные при возбуждении рассеяния на уровне “1” в

кювете. Соответствующие образцы интерферограмм

приведены на рис. 3a–d.

Спектры наблюдались при энергиях в импуль-

се от 15 мДж и выше. Регистрируемое рассеянное

излучение имело малую расходимость и интенсив-

ность, сравнимую с интенсивностью падающей ла-

зерной волны (рис. 3). Поляризацию рассеянного из-

лучения в настоящей работе не изучали. Отсутствие

сигнала ВРМБ связано, по-видимому, со значитель-

ной концентрацией полых микросфер (рис. 1) в об-

ласти лазерного пучка, что не позволяло развить-

ся данному виду рассеяния. Наблюдавшийся мно-

гокомпонентный спектр (рис. 3) обусловлен, на наш

взгляд, накачкой стеклянных сфер (микрорезонато-

ров) внешним лазерным излучением – так называе-

мым рассеянием на модах шепчущей галереи [1, 8].

Оценим добротность этих микрорезонаторов. В тон-

костенных стеклянных сферах диаметром порядка

десятков – сотен микрометров, могут возникать аку-

стические моды шепчущей галереи (далее МШГ), ко-

торые для гиперзвуковых частот лежат в диапазоне

нескольких гигагерц. Используем для расчетов соб-

ственных частот МШГ νk оценочную формулу [8]:

νk ∼= k
c

2πr
,

где k – азимутальное квантовое число, c – скорость

звука в материале оболочки сферы, в стекле, r – ра-

диус сферы. Вообще говоря, пространственное рас-

пределение МШГ связано, помимо азимутального

квантового числа, еще с двумя квантовыми числами

m, n, но они никоим образом на значение частоты не

влияют, так как мода является вырожденной по m,

n [8].

Как известно, добротность Q колебательной мо-

ды зависит от ее времени жизни. В приближении эй-

конала, можно предположить, что время жизни бу-

дет порядка времени τ распространения волны на

длине замкнутого контура l = 2πr. Тогда для доб-

ротности можно записать:

Q = πN ∼= π
τ

T
= π

2πr

λ
∼= πk,

где N – число колебаний за время релаксации, T –

период колебаний. Откуда видно, что добротность Q

будет расти с увеличением отношения радиуса сфе-

ры r к длине волны λ, т.е. пропорционально азиму-

тальному числу k. Может показаться, что при увели-

чении радиуса сферы добротность будет безгранич-

но возрастать. На самом деле это не так. В реальных
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Рис. 3. (Цветной онлайн) (a) – Интерферограмма сигнала рассеяния “вперед”. 1 – линия со стоксовым сдвигом

∼ 0.53 см−1; 2 – линия со стоксовым сдвигом ∼ 1.034 см−1; 3 – линия со стоксовым сдвигом ∼ 1.97 см−1 (или с ан-

тистоксовым ∼ 0.53 см−1). Здесь и далее: Laser line – линия излучения лазера, 75ГГц =2.5 см−1 – область дисперсии

интерферометра. (b) – Интерферограмма сигнала рассеяния “назад”. 1 – линия со стоксовым сдвигом ∼ 0.52 см−1.

(c) – Интерферограмма сигнала рассеяния “вперед”. as – линия с антистоксовым сдвигом ∼0.08–0.09 см−1; 1 – линия

со стоксовым сдвигом ∼ 0.08–0.09 см−1; 2 – линия со стоксовым сдвигом ∼ 0.44 см−1; 3 – линия со стоксовым сдвигом

∼ 0.52 см−1; 4 – линия со стоксовым сдвигом ∼ 0.98 см−1; 5 — линия со стоксовым сдвигом ∼1.06 см−1; 6 — линия

со стоксовым сдвигом ∼1.97 см−1 (или с антистоксовым ∼0.53 см−1). (d) – Интерферограмма сигнала рассеяния “на-

зад”. as – линия с антистоксовым сдвигом ∼ 0.08–0.09 см−1; 1 – линия со стоксовым сдвигом ∼ 0.44 см−1; 2 – линия со

стоксовым сдвигом ∼ 0.977 см−1; 3 – линия со стоксовым сдвигом ∼ 1.97 см−1 (или с антистоксовым ∼ 0.53 см−1)

Таблица 1. Результаты измерений спектров вынужденного рассеяния

Уровень Энергия Сдвиги Сдвиги Примечание

в кювете лазерного частоты частоты

(в соответствии импульса “вперед”, “назад”,

с рис. 2) на входе см−1 (ГГц) см−1 (ГГц)

в кювету, мДж

Уровень 1 15 s-0.53 (15.9) s-0.52 (15.6) рис. 3а

1.034 (31.02)

1.97 (59.1)

Уровень 1 25 as-0.08–0.09 (2.4–2.7) as-0.08–0.09 (2.4–2.7) рис. 3b

s-0.44 (13.2) 0.52 (15.6) s-0.44 (13.2)

0.98 (29.4) 1.06 (31.8) 0.977 (29.4)

1.97 (59.1) 1.97 (59.1)

Уровень 2 15 s-0.08 (2.4) – “назад” –

только линия

лазера

Уровень 2 25 s-0.44 (13.2) s-0.43 (12.9) –

as – антистоксова линия; s – стоксова линия.

системах рост добротности будет ограничен шерохо-

ватостью поверхности сферы, а также дефектами и

неоднородностями среды, в которой распространяет-

ся акустическая волна. Типичное значение доброт-

ности МШГ, наблюдаемое в экспериментах [1, 8], по-

рядка Q ∼= 1 ·103. В наблюдаемых спектрах наиболее

вероятно появление мод с высоким значением доб-

ротности Q, т.е. из области существования МШГ, а
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следовательно, и с большим азимутальным числом k.

По экспериментальным данным можно определить

значения азимутального квантового числа для каж-

дой зарегистрированной частоты. Оценим для одной

из зарегистрированных мод – 2.4 ГГц. Положим, что

ей соответствует минимальный радиус исследуемых

сфер – 15 мкм. Тогда:

k =
2πr

c
ν ≈ 90.

Откуда добротность данной колебательной моды:

Q ∼= πk ≈ 300,

что по порядку величины соответствует значению

добротности микрорезонаторов [2–5].

Таким образом, впервые получены спектры

вынужденного рассеяния в жидкой микродисперс-

ной среде, моделирующей реальный биологический

объект. Обнаружено, что вид спектра вынужденного

рассеяния существенно зависит от концентрации

полых микросфер, при этом добротность наблюдае-

мых акустических мод достигает величины Q ∼ 300.

Решение обратной спектральной задачи, т.е. опреде-

ление механических параметров микродисперсных

сфер из наблюдаемых спектров, что представляется

актуальным для практических приложений, пока

осуществить не удалось. Это является предметом

дальнейших исследований.
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Полупроводники AIVBVI при малой концентра-

ции носителей могут иметь относительно большие

значения температуры сверхпроводящего перехода

[1]. Оригинальной особенностью таких систем явля-

ются резонансные центры, возникающие в основной

электронной зоне при легировании и обеспечиваю-

щие пиннинг фермиевского уровня. Отмечено, что

наибольшая температура сверхпроводящего перехо-

да достигается при пиннинге уровня Ферми в режиме

вырождения состояний, отличающихся четным чис-

лом электронов. Это указывает на то, что на та-

ких резонансных центрах может существовать силь-

ное притяжение между электронами [2–4]. Недав-

ние теоретические и экспериментальные исследова-

ния соединений AIVBVI и связи сверхпроводимости

с особенностями легирования проводились в работах

[5–6].

Электронный газ переходит в сверхпроводящее

состояние даже при слабом притяжении между ча-

стицами. Образование электронных пар и их после-

довательная конденсация происходят при одной и

той же температуре. При сильном притяжении энер-

гия связи электронных пар может превышать темпе-

ратуру конденсации [7, 8]. Такому явлению способ-

ствует и узкая электронная зонная структура [9] и

наличие плоских зон [10].

Mодели с локальным примесным притяжением

вблизи области вырождения можно свести к систе-

ме псевдоспинов взаимодействующих обменным об-

разом с электронами проводимости. Сверхпроводи-

1)e-mail: a.zyuzin@mail.ioffe.ru

мость здесь соответствует дальнему порядку псевдо-

спинов [11 и ссылки там].

Мы используем преобразование Хаббарда–

Стратоновича в модели отрицательных U центров

для изучения сверхпроводимости как в режиме

слабой, так и сильной связи. В последнем случае

по мере усиления притяжения возникает локальный

порядок с некоррелированными фазами на разных

центрах. Когерентное же состояние возникает из-за

андреевского рассеяния между центрами. Вычисле-

но верхнее критическое магнитное поле. Показано,

что в режиме сильной связи магнитное поле не

приводит к подавлению локального порядка, а

разрушает когерентность между центрами.

1. Основные определения. Гамильтониан си-

стемы с отрицательными U центрами, которые слабо

перекрываются с проводящими состояниями, имеет

вид

H =
∑

p,σ

[ǫ(p)− µ]a+(p, σ)a(p, σ) + Uimp +

+
∑

i,σ

U
[
a+(ri, σ)ai(σ) + a+i (σ)a(ri, σ)

]
+

+
∑

i

[
ER(ni,↓ + ni,↑)−Wni,↓ni,↑

]
. (1)

Здесь a+(p, σ), a(p, σ) – операторы рождения и уни-

чтожения проводящих электронов со спектром ǫ(p),

µ – химический потенциал, а Uimp описывает слу-

чайное рассеяние проводящих электронов. Третий

член гамильтониана (1) описывает слабую гибриди-

зацию между проводящими и резонансным состоя-

ниями. Здесь a+i (σ), ai(σ) – операторы рождения и
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уничтожения электронов в резонансном состоянии

на примеси в точке ri. Последний член в (1) содер-

жит сумму гамильтонианов, описывающих резонанс-

ные узлы. ER – энергия резонанса, измеренная отно-

сительно химического потенциала и W > 0 – энергия

электрон-электронного притяжения на узле. Исполь-

зуем единицы, где ~ = kB = 1.

Функция Грина резонансного узла на мацубаров-

ской частоте ωn = (2n+ 1)πT имеет вид

gi(r, r
′, ωn) =

ψ(r − ri)ψ( r′ − ri)

iωn − ER + iγ signωn
. (2)

Предполагается, что волновая функция ψ(r) ∼
∼ a−3/2 в области размером порядка длины лока-

лизации центра a. Из-за гибридизации с зонными

состояниями уровень уширяется на величину γ =

= π3ν0|U |2, где ν0 – односпиновая плотность прово-

дящих состояний на уровне Ферми.

При малой концентрации резонансных центров

среднее время свободного пробега τ зонных электро-

нов определяется в основном рассеянием на нерезо-

нансных узлах. Функция Грина проводящих элек-

тронов, усредненная по рассеянию на примесях,

определяется выражением [12]

G(r, r′, ωn) =

∫
d3p

(2π)3
exp[ip(r − r′)]

iωn − ǫ(p) + µ+ i signωn/2τ
.

(3)

Режим сильного беспорядка в модели Хаббарда

обсуждался в [13].

Распространение электронной пары между цен-

трами при многократном рассеянии описывается

пропагатором, изображенным на рис. 1. Он находит-

ся из уравнения

(−D∇2 + |ωn − ωm|)C(r, r’, ωn, ωm) =

= Θ(−ωnωm)δ(r − r’), (4)

гдеD – константа диффузии проводящих электронов

за счет рассеяния на примесях.

В магнитном поле в градиентной части надо за-

менить ∇ → ∇− 2e
c iA.

2. Сверхпроводящая неустойчивость при

слабом притяжении. Неустойчивость системы по

отношению к переходу в сверхпроводящее состоя-

ние соответствует расходимости суммы лестничных

диаграмм [12], показанной на рис. 2. Мы учитыва-

ем электрон-электронное взаимодействие только на

резонансных узлах, а распространение электронных

пар между ними описываем пропагатором (4).

Электронная петля Π(i,m) на рис. 2 состоит из

локального и дальнодействующего вкладов.

Рис. 1. Графическое уравнение, описывающее диффу-

зионное распространение куперовских пар. Двойная

линия соответствует функции Грина (3) проводящих

электронов. Пунктир описывает рассеяние на случай-

ном потенциале

Рис. 2. Графическое уравнение для сверхпроводящей

лестницы L(i, k). Одиночные линии соответствуют

функциям Грина резонансных узлов (2). Черный квад-

рат соответствует гибридизации с проводящими состо-

яниями. Зигзагообразные вертикальные линии соот-

ветствуют электрон-электронному взаимодействию W

на отрицательных U центрах. Распространение между

узлами i и m описывается диффузионным пропагато-

ром, показанным на рис. 1

Локальный вклад Π(0) построен на функциях

Грина (2) резонансных узлов.

В дальнодействующем вкладе, соответствующем

последнему слагаемому на рис. 2, можно заменить

суммирование по узлам m 6= i на интегрирование по

координатам центров rk, взвешенным с плотностью

резонансных узлов nR.

Температура сверхпроводящего перехода опреде-

ляется уравнением

1−WΠ(0) =WnR

∫
drΠ(r). (5)

Дисперсионное уравнение на температуру пере-

хода (5) при подстановке функций Грина (2) и про-

пагатора (4) приобретает вид

1−W/Wc =

=
2WnRγ

2

πν0
T
∑

ωn

C(q = 0, ωn,−ωn)(
(ωn + γ signωn)2 + E2

R

)2 . (6)
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Здесь

W−1
c = T

∑

ωn

1

(ωn + γ signωn)2 + E2
R

. (7)

При T ≪ γ, |ER| критическая величина взаимо-

действия равна Wc = 2|ER|
(
1− 2

π arctan γ
|ER|

)−1

.

Правая часть в уравнении (6) равна

WnR
γ2Λ

π2ν0
ln(E0/T )

с логарифмическим обрезанием пропагатора (4)

E0 ∼ min(γ, |ER|). Параметр

Λ ≡ 1

(E2
R + γ2)2

(8)

соответствует члену [g(ωn)g(−ωn)]
2, взятому в преде-

ле ωn → 0. Он возникает во всех определениях тем-

пературы перехода и критических магнитных полей.

Температура сверхпроводящего перехода из урав-

нения (6) в режиме слабой связи равна

Tc = E0 exp

{
− π2ν0(1 −W/Wc)

γ2ΛWnR

}
. (9)

Режим слабой связи соответствуетW/Wc < 1, ко-

гда дисперсионное уравнение (5) выполняется из-за

дальнодействия Π(r), которое приводит к логариф-

мическому вкладу в (6). При W ≪ Wc выражение

(9) соответствует результату, полученному в [14].

Отметим, что для положительных ER > γ ре-

жим сильной связи W ∼ Wc = 2ER соответству-

ет условию вырождения состояний с числом частиц

0 и 2 [4].

3. Сильное взаимодействие W/Wc ≥ 1. В ре-

жиме сильной связи дисперсионное уравнение (5)

удовлетворяется уже при учете только локального

вклада. Этот режим удобно рассматривать в рам-

ках функционала Гинзбурга–Ландау (Г-Л). Разде-

лим функционал на сумму локальных вкладов от-

дельных резонансных узлов и вкладов, связанных с

взаимодействием между ними.

3.1. Локальная часть функционала Г-Л. Локаль-

ная часть функционала Г-Л задается суммой по

резонансным узлам. После расцепления взаимодей-

ствия на изолированных центрах комплексными по-

лями Хаббарда–Стратоновича ∆i в приближении

седловой точки получаем

Floc =
∑

i

(W−1 −W−1
c )|∆i|2 + b|∆i|4. (10)

В (10) учитывается минимально необходимое чис-

ло степеней |∆i|. Коэффициент b > 0 определяется

выражением

b = T
∑

ωn>0

[
(ωn + γ)2 + E2

R

]−2
. (11)

Wc и b являются функциями T , ER и уширения уров-

ня γ. По величине b−1 ∼W 3
c ∼ max(|ER|3, γ3).

Подчеркнем, что в режиме сильной связи при

W > Wc наличие ненулевого значения ∆ не озна-

чает наличия сверхпроводимости. Чтобы иметь ко-

герентное состояние, необходимо ненулевое значение

корреляционной функции

〈|∆i∆k| exp i(φi − φk)〉 6= 0 (12)

при больших |ri−rk| для далеких центров. Это усло-

вие может быть выполнено при учете нелокальных

вкладов в функционал Г-Л.

3.2. Нелокальная часть функционала Г-Л. Нело-

кальная часть функционала Г-Л определяется ан-

дреевскими отражениями в системе с заданным рас-

пределением ∆i. Связь между ∆i и ∆k дается диа-

граммой, изображенной на рис. 3. Ее вклад в функ-

ционал Г-Л равняется

F (i, k) = −B(i, k)|∆i∆k| cosφik, (13)

где

B(i, k) =
8γ2

πν0
T
∑

ωn>0

∫
dq

(2π)3
exp(iqrik)

2ωn +Dq2
×

× 1

[(ωn + γ)2 + E2
R]

2
. (14)

Рис. 3. Андреевское рассеяние между центрами i и k

Первый множитель в (14) определяет степенную

зависимость от расстояния. Он происходит от пропа-

гатора (4).

Мы не учитываем четверные нелокальные члены.

Не зависящие от фаз члены сводятся к поправкам в

нелинейную часть (10), так как |∆i| = |∆m|.
Члены типа ∆i∆

∗
k|∆j |2 приводят к затуханию

пропагатора (4) в определении (13). При малых кон-

центрациях nR ими можно пренебречь.
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Не учитываются члены, связанные андреевским

отражением между разными узлам, ∆i∆k∆
∗
j∆

∗
m.

При высоких температурах из-за случайных фазо-

вых множителей соответствующие слагаемые малы.

В методе среднего поля они не влияют на темпера-

туру перехода в сверхпроводящее состояние.

3.3. Функционал Г-Л при W ≥ Wc. Выражения

(10) и (13) определяют функционал Г-Л

F =
∑

i

[
1−W/Wc

W
|∆i|2 + b|∆i|4

]
−

− 1

2

∑

i6=k

B(i, k)|∆i∆k| cos(φik). (15)

4. Среднее поле. Вычислим температуру сверх-

проводящего перехода методом среднего поля. За-

меняем на среднее ∆i6=0 → Θ ≡ 〈∆〉. Для i = 0

уравнение среднего поля для комплексной функции

∆ = θ1 + iθ2 имеет вид

Θ ≡ 〈θ1 + iθ2〉 =
∫
dθ1dθ2∆exp(−FMF (Θ)/T )∫
dθ1dθ2 exp(−FMF (Θ)/T )

, (16)

где

FMF (Θ) =
1−W/Wc

W
|∆|2 + b|∆|4 −Θθ1

∑

k 6=0

B(0, k).

(17)

Уравнение (16) в пределе Θ → 0 приводит к урав-

нению для температуры перехода в когерентное со-

стояние

1 =
〈|∆|2〉
2T

∑

k 6=0

B(0, k), (18)

где множитель 〈|∆|2〉 есть среднее с локальным

функционалом

〈|∆|2〉 =
∫∞

0 dρρ exp
[
−
(

1−W/Wc

W ρ+ bρ2
)
/T
]

∫∞

0
dρ exp

[
−
(

1−W/Wc

W ρ+ bρ2
)
/T
] . (19)

Снова как в (5), можно cуммирование по центрам

заменить интегрированием

∑

k 6=0

B(0, k) =
2γ2ΛnR ln(E0/T )

π2ν0
. (20)

Выражения (18), (19) и (20) позволяют опреде-

лить температуру перехода в когерентное состояние

как в режиме слабой, так и сильной связи.

5. Температура перехода в когерентное со-

стояние. В режиме слабой связи W < Wc при

вычислении корреляционной функции в (18) можно

пренебречь членом b|∆|4. В этом случае из (18), (19)

и (20) мы получаем температуру перехода в пределе

слабой связи (9).

При сильном притяжении W > Wc термодина-

мическое среднее |∆| имеет ненулевое значение. При

(W−Wc)
2/Wc > Tc вкладом флуктуаций в (19) мож-

но пренебречь, так что температура перехода опре-

деляется выражением

Tc(W ) =
(W/Wc − 1)

Wb

nRγ
2Λ

2π2ν0
ln |E0/Tc|. (21)

Заметим, что (21) соответствует пределу, рас-

смотренному в [11 и ссылки там].

В малой окрестности вблизи критического зна-

чения притяжения такой, что Tc > (W − Wc)
2/Wc

можно пренебречь членом ∼ ρ в показатели степе-

ни в (19). В этом случае мы получаем температуру

перехода из (18)

Tc(W ∼Wc) =

[
nRγ

2Λ

π2ν0
√
πb

ln |E0/Tc|
]2
. (22)

Это выражение справедливо как для W < Wc, так и

дляW > Wc. Отнормированная на значение в крити-

ческой точке зависимость температуры перехода от

величины притяжения изображена на рис. 4.

Рис. 4. Зависимость критической температуры от вели-

чины притяжения при ν0Wc/nR ∼ 1

6. Верхнее критическое магнитное поле. В

магнитном поле параметр порядка среднего поля за-

висит от координаты 〈∆i〉 = Θi. Вместо (18) линей-

ное уравнение самосогласования имеет вид

Θi =
β〈|∆|2〉

2T

∑

k 6=i

B(i, k)Θk. (23)

После замены суммирования в уравнении (23) инте-

грированием и разложении параметра порядка в маг-

нитном поле с A(r) вблизи ri
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Θk = Θ(ri) +
r2ik
2

(
d

dri
− 2e

c
iA

)2

Θ(ri) (24)

перед градиентным членом возникает комбинация
∫
drr2B(r) =

DΛγ2

2πν0Tc
. (25)

Для определения верхнего критического магнит-

ного поля Hc2 необходимо выбрать собственное со-

стояние Θ(r) оператора (24) с наибольшим собствен-

ным значением.

В случае слабой связиW < Wc и при температуре

вблизи Tc верхнее критическое поле имеет обычное

для неупорядоченных сверхпроводников выражение.

При сильном притяжении, когда W > Wc и

〈|∆|2〉 ≃ 〈|∆|〉2 =
∣∣∣1−W/Wc

2bW

∣∣∣, критическое поле уве-

личивается на множитель ln |E0/Tc|
D|e|Hc2

c
=

4

π
(Tc − T ) ln |E0/Tc|. (26)

Подчеркнем, что магнитное поле не влияет на ло-

кальное значение ∆i. Скорее, оно уменьшает эффек-

тивные значения джозефсоновской связи между раз-

ными резонансными центрами.

7. Выводы. В данной работе мы исследова-

ли сверхпроводящий переход в разбавленной систе-

ме отрицательных U центров с сильным электрон-

электронным притяжением.

Мы показали, что если притяжение сильнее неко-

торого критического значения Wc, зависящего от

энергии и ширины резонансных уровней, то в систе-

ме возникает некогерентное сверхпроводящее состоя-

ние. Глобальная сверхпроводимость устанавливается

за счет андреевского отражения между резонансным

уровнем при более низкой температуре. Этот режим

напоминает переход из состояния БКШ в жидкость

составных бозе-частиц.

Результаты не меняются при смене знака ER.

Поэтому они справедливы не только для центров с

вырождением по числу электронов при малых |2ER−
−W | ≪ ER, но и для системы узлов с отрицатель-

ными ER при |2ER +W | ≪ |ER|.
Автор благодарен А. Л. Шеланкову, В. Зюзину и

А. Зюзину за интересные дискуссии.
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Проведено исследование возможности создания двумерных слоев Si на поверхности пленки

CaF2/Si(111) методом молекулярной лучевой эпитаксии. Найдены ростовые условия, при которых про-

исходит формирование участков двумерных слоев Si. Исследования методами спектроскопии комбина-

ционного рассеяния света (КРС), просвечивающей электронной микроскопии, фотолюминесценции и

электронного парамагнитного резонанса (ЭПР) продемонстрировали, что для эпитаксиальных струк-

тур, полученных осаждением от одного до трех биатомных слоев Si на поверхность пленки CaF2/Si(111)

при температуре 550 ◦С, имеет место формирование участков двумерных слоев Si. В спектрах КРС от

указанных структур обнаружен узкий пик при 418 см−1, который обусловлен рассеянием света на ко-

лебаниях Si атомов в плоскости двумерного слоя Si, интеркалированного кальцием. В ЭПР-спектрах

многослойных структур с участками двумерных слоев Si, встроенных в CaF2, при подсветке наблю-

дался изотропный сигнал с асимметричной дайсоновской формой, с g = 1.9992, что позволяет отнести

этот сигнал к фотоиндуцированным электронам проводимости в протяженных двумерных островках

Si. Полученные результаты могут быть полезны для понимания механизмов формирования двумерных

материалов на подложках CaF2/Si(111).

DOI: 10.31857/S1234567822210078, EDN: lheawe

В настоящее время во всем мире наблюдается

повышенный интерес к двумерным материалам, об-

ладающими уникальными электронными и струк-

турными свойствами, принципиально отличными от

свойств объемных материалов, из которых они со-

здаются [1, 2]. Наличие этих свойств открывает но-

вые возможности для создания приборных струк-

тур, работающих на новых физических принципах,

что позволит существенно расширить возможности

современной микро- и наноэлектроники. Двумерные

материалы – это структуры толщиной от одного до

нескольких атомных слоев. Основным представите-

лем таких материалов является графен. Однако, су-

ществует ряд ограничений, препятствующих внедре-

нию графена в наноэлектронику. Ключевым из них

1)См. дополнительный материал к данной статье на сайте
нашего журнала www.jetpletters.ac.ru.

2)e-mail: zinoviev@isp.nsc.ru

является отсутствие запрещенной зоны. В настоя-

щее время является актуальным поиск нового, гра-

феноподобного двумерного материала с наличием за-

прещенной зоны и возможностью получения его в

промышленных масштабах. В качестве наиболее пер-

спективных рассматриваются двумерные графенопо-

добные материалы IV группы на основе кремния (си-

лицен) и германия (германен), и их твердых рас-

творов [2, 3]. Имеющиеся в настоящее время дан-

ные свидетельствуют о том, что силицен и герма-

нен имеют ширину запрещенной зоны, близкую к

нулю [4]. Однако в ряде работ [5, 6] было показа-

но, что переход от монослойного силицена к двуслой-

ному (би-силицену) должен приводить к появлению

запрещенной зоны ∼ 1 эВ, что делает этот матери-

ал перспективным для различных оптических при-

ложений. В настоящее время наиболее удачные по-

пытки синтеза двумерных материалов на основе Si,
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Ge были реализованы на атомарно-чистых подлож-

ках из благородных металлов. В случае силицена

обычно используют подложки серебра (Ag(111)) [7],

а в случае германена подложки золота или платины

(Au(111) [8], Pt(111) [9]). С точки зрения дальнейше-

го практического использования двумерных матери-

алов в качестве активных составляющих приборов

желательно получать эти материалы на диэлектри-

ческих подложках [2, 10]. Недавно в теоретической

работе [11] было показано, что силицен должен быть

стабилен на диэлектрическом слое СаF2(111). Посто-

янные решетки указанных материалов практически

совпадают (различие составляет всего 0.5%), и сили-

цен на СаF2(111) сохраняет дираковский конус в за-

коне дисперсии электронов с появлением небольшой

запрещенной зоны около 50 мэВ. Такие предпосыл-

ки делают актуальным поиск способов получения си-

лицена на подложках СаF2(111). Одним из перспек-

тивных методов создания двумерных структур явля-

ется молекулярно-лучевая эпитаксия (МЛЭ). Суще-

ствует ряд работ по росту кремния методом МЛЭ на

поверхности CaF2(111) [12–14]. Основной проблемой

этого направления является неудачное соотношение

поверхностных энергий кремния и фторида кальция.

Первая примерно в три раза больше, чем вторая

[13]. Это приводит к тому, что осаждаемый кремний

собирается в трехмерные островки на поверхности

CaF2(111). Для решения этой проблемы было пред-

ложено несколько подходов. Один из них состоит в

использовании электронного облучения [12] для пе-

ревода поверхности CaF2 в Ca-обогащенное состоя-

ние, имеющее более высокое значение поверхностной

энергии. Второй подход заключается в применении

сурфактантов для понижения поверхностной энер-

гии кремния [13]. Третий подход состоит в исполь-

зовании высоких температур, что также приводит

к переходу поверхности в Ca-обогащенное состояние

[14]. Однако, в данных работах не уделялось долж-

ного внимания начальной стадии роста кремния на

CaF2(111), исследование которой может дать клю-

чевую информацию для разработки подхода к полу-

чению силицена (или би-силицена) на поверхности

CaF2(111).

В данной работе были проведены исследования

возможности формирования двумерных слоев Si,

встроенных в диэлектрическую матрицу CaF2 мето-

дом МЛЭ. На основе анализа полученных в работе

данных подтверждено формирование участков дву-

мерных слоев Si.

Синтез структур проводился методом МЛЭ на

подложках Si(111) при температуре 550 ◦С. Выбор

температуры синтеза основывался на результатах

работы [15], где был найден диапазон температур,

оптимальных для получения планарной поверхно-

сти пленок CaF2/Si(111), имеющих толщину поряд-

ка 10 нм. Для меньших толщин пленок CaF2/Si(111)

условия получения планарных пленок могут быть

другими (см. работу [16]). На первом этапе проводил-

ся эпитаксиальный рост пленки CaF2, толщина плен-

ки варьировалась от 10 до 120 нм для разных струк-

тур. На втором этапе на поверхность пленки CaF2

последовательно осаждались тонкие слои Si. Количе-

ство кремния, осаждаемого при формировании дву-

мерных слоев, варьировалось от 1 атомного бислоя

(БС, d ≈ 0.3 нм) до 3 БС для разных структур. При

выбранной температуре подложки десорбцией Si с

поверхности CaF2 нельзя пренебречь [13, 17], поэто-

му точное значение толщины Si слоя могло отличать-

ся от планируемой. Было выращено два типа струк-

тур: c девятью слоями Si и c одним слоем Si. Слои Si

разделялись прослойками СаF2 толщиной либо 6 нм,

либо 2 нм в зависимости от номера структуры (см.

табл. 1). На третьем этапе созданные структуры за-

крывались защитным слоем СаF2 толщиной 3 нм.

Таблица 1. Параметры экспериментальных структур

# Толщина Толщина Количество Толщина

буфера осажденного Si слоев прослоек

CaF2 Si CaF2

1 70 нм 3 БС 9 6 нм

2 70 нм 2 БС 9 6 нм

3 20 нм 1 БС 9 6 нм

4 10 нм 1 БС 9 2 нм

5 120 нм 1 БС 1 -

6 40 нм - - -

Созданные структуры были исследованы метода-

ми спектроскопии комбинационного рассеяния света

(КРС), просвечивающей электронной микроскопии

(ПЭМ), фотолюминесценции (ФЛ) и электронного

парамагнитного резонанса (ЭПР). Описание экспе-

риментальных методик дано в дополнительном ма-

териале к статье.

На рисунке 1a, b показано ПЭМ изображения бо-

кового сечения многослойной структуры 3 (описание

в табл. 1). Хорошо видны плоскости нарушения эпи-

таксиального роста слоев CaF2, период расположе-

ния которых совпадает с периодом осаждения слоев

кремния (рис. 1b). В определенных местах наблюда-

ются “переходы” с одного плоского участка на дру-

гой, что, видимо, связано с образованием ступеней

на поверхности растущей пленки CaF2. Эти ступени

могут быть обусловлены введением дислокаций, ко-

Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022 3
∗



610 В. А. Зиновьев, А. Ф. Зиновьева, В. А. Володин и др.

Рис. 1. (a) – ПЭМ – изображения бокового сечения

многослойной структуры, представляющей собой слой

CaF2 толщиной 20 нм на Si(111) подложке, на который

последовательно осаждалось 9 слоев Si толщиной 1 БС,

разделенных прослойками CaF2 толщиной 6 нм. (b) –

ПЭМ – изображения той же структуры, но в увеличен-

ном масштабе. Температура формирования структуры

составляла 550 ◦С

торые образуются при росте CaF2 в процессе пласти-

ческой релаксации деформаций из-за несоответствия

между решетками CaF2 и Si (≈ 1.2% при 550 ◦С). Та-

кое несоответствие появляется из-за разницы коэф-

фициэнтов теплового расширения Si и CaF2 [18, 19].

Оценка критической толщины для введения дис-

локаций согласно модели энергетического баланса

Пипла–Бина [20, 21] дает значение ≈ 67 нм. Дей-

ствительно, согласно исследованиям методом АСМ

для образцов с толщиной эпитаксиального слоя более

60 нм (рис. 2b), на поверхности наблюдается сетка из

Рис. 2. (Цветной онлайн) АСМ – сканы поверхности

структур различной толщины: (a) – структуры 4 тол-

щиной 29 нм; (b) – структуры 5 толщиной 123 нм (па-

раметры структур см. в табл. 1). Среднеквадратич-

ная шероховатость поверхности составляет 1.24 нм для

структуры 4 и 0.89 нм для структуры 5. На плоском

участке поверхности размером 300 × 300 нм, выделен-

ном белым квадратом (панель (a)) среднеквадратичная

шероховатость составляет 0.32 нм

ступеней, образующихся из-за введения дислокаций

вследствие процессов пластической релаксации. В то

время как для образцов с меньшей толщиной эпитак-

сиального слоя на поверхности присутствуют только

ростовые ступени (рис. 2a), разделенные достаточно

широкими планарными террасами со среднеквадра-

тичной шероховатостью, не превышающей 0.4 нм.

Спектроскопия КРС использовалась как один из

основных методов для определения присутствия в

образцах двумерных слоев кремния. Результаты ис-

следований методом КРС продемонстрировали, что

в выбранных условиях синтеза структур происхо-

дит формирование двумерных слоев кремния (или

их участков), встроенных в диэлектрическую матри-

цу CaF2. В спектрах КРС от структур с Si слоями

обнаружен узкий пик при 418 см−1 (рис. 3, кривые

1, 2, 3, 5). Положение этого пика совпадает с поло-

Рис. 3. (Цветной онлайн) Спектры КРС от многослой-

ных структур с 9 слоями Si толщиной: 1 БС (кривые 3

и 4), 2 БС (кривая 2) и 3 БС (кривая 1), встроенными в

CaF2. Спектр от структуры с одним слоем Si толщиной

1 БС (кривая 5). Для сравнения на рисунке приведены

спектры КРС от исходной подложки Si(111) (кривая 7)

и пленки CaF2 (кривая 6) толщиной 40 нм, выращенной

на подложке Si(111) при температуре 550 ◦С. Номера

кривых соответствуют номерам структур, указанных

в табл. 1

жением одного из трех пиков в спектрах КРС (при

418, 388 и 346 см−1), характерных для кристалличе-

ских слоев CaSi2 [22–24]. Кристаллическая решетка

объемного CaSi2 включает в себя двумерные слои Si,

интеркалированные кальцием [25, 26]. Согласно тео-

ретическому рассмотрению в работе [26], наблюдае-

мый пик при 418 см−1 можно связать с колебаниями

Si атомов в плоскости двумерных слоев кремния, ин-

теркалированных кальцием (мода колебаний Eg(Si)).

Небольшое несовпадение с теоретическим значением

413 см−1, полученным в работе [26] для объемного

CaSi2, может быть связано с наличием деформаций

в экспериментальной структуре или размерным эф-
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фектом [23]. Пики при 388 и 346 см−1, соответствую-

щие колебаниям атомов Si вне плоскости двумерных

слоев кремния, для наших структур не наблюдаются.

Из сравнения спектров КРС (рис. 3) от структур

3 и 5, для которых Si слои формировались при оса-

ждении 1 БС кремния на CaF2, получено, что интен-

сивность узкого пика при 418 см−1 для многослой-

ной структуры 3 с 9-ю слоями кремния примерно

в 4 раза превышает интенсивность пика для струк-

туры 5 с одним Si слоем. Из простых соображений

можно было ожидать 9-кратного увеличения сигнала

КРС, однако эффект оказался слабее. Этот резуль-

тат указывает на то, что количество кремния, прихо-

дящегося на один двумерный слой, в многослойной

структуре 3 оказывается меньше, чем в структуре 5.

Мы связываем это с меньшим количеством ступеней

на поверхности многослойной структуры. Согласно

литературным данным в многослойных гетерострук-

турах введение дислокаций просходит при больших

толщинах пленки, чем в однослойных, из-за пере-

распределения и компенсации деформации в слоях

структуры [27, 28]. Кроме того, суммарная толщина

структуры 3 меньше, чем структуры 5 (см. табл. 1),

поэтому степень пластической релаксации у структу-

ры 3 меньше. Можно предположить, что зарождение

двумерных островков кремния происходит именно на

ступенях, где появляются свободные от фтора атомы

кальция, к которым и прикрепляются атомы крем-

ния.

В пользу данного предположения свидетельству-

ет сравнение спектров КРС от многослойной струк-

туры 4 и однослойной структуры 5. Структура 4

имеет толщину, не превышающую критическую для

введения дислокаций, и интенсивность сигнала КРС

для нее оказывается меньше, чем для структуры 5 с

одним Si слоем, но имеющей толщину больше крити-

ческой. Для пластически релаксированной структу-

ры 5 плотность ступеней больше (рис. 2b), чем для

нерелаксированной структуры 4 (рис. 2а), и соответ-

ственно, сигнал КРС от двумерного Si для структу-

ры 5 более интенсивный.

Для нерелаксированной структуры 4 обнаружен

сдвиг пика КРС на 2 см−1, что можно связать с на-

личием упругих деформаций в выращенной пленке

(рис. 3, кривая 4). Положение пика в этом случае со-

ставляет 420 см−1.

При увеличении количества кремния, идущего на

формирование двумерных слоев с 1-го до 3-х БС

(структуры 1, 2, 3), наблюдается небольшое возрас-

тание интенсивности сигнала КРС при 418 см−1, со-

ставляющее в случае структуры с 3-мя БС пример-

но 25% (рис. 3). Кроме этого, для структуры с 3-мя

БС наблюдается появление небольшого плеча у пи-

ка КРС при 418 см−1 со стороны меньших энергий

(рис. 3, кривая 1), что может свидетельствовать о на-

чале процесса нарушения планарности Si слоев при

таком количестве осажденного материала.

Во всех спектрах КРС сформированных структур

обнаружен еще один пик при 445 см−1, который, как

мы предполагаем, связан с формированием дополни-

тельной структурной фазы на границе раздела меж-

ду слоем CaF2 и подложкой Si(111). В пользу этого

свидетельствует тот факт, что данный пик наблюда-

ется так же в спектрах КРС от структур с пленками

CaF2 (без встроенных тонких слоев Si), выращенны-

ми на подложках Si(111) (рис. 3, кривая 6).

В спектрах ЭПР многослойных структур 1 и 2

(см. табл. 1) наблюдался изотропный сигнал ЭПР с

g = 1.9992 и шириной линии ∆H ≈ 0.7Гс. Сиг-

нал проявлялся при подсветке белым светом (рис. 4)

в температурном диапазоне 4.5–20 К. При повыше-

Рис. 4. (Цветной онлайн) ЭПР спектры от структуры 2

(см. табл. 1), измеренные при подсветке белым светом

(красная линия) и в темноте, после выключения света

(синяя линия). Магнитное поле приложено вдоль на-

правления [111]. Мощность микроволнового излучения

P = 0.063мВт, T = 6K

нии температуры интенсивность сигнала падала и

после 20 К сигнал исчезал. Интересным результа-

том является эффект последействия. При достаточ-

но низких температурах < 10К, после выключения

света сигнал проявлялся в спектре, однако его ве-

личина падала в несколько раз. Сигнал имел асим-

метричную дайсоновскую форму, что вместе со зна-

чением g-фактора позволяет предложить, что этот

сигнал принадлежит фотоиндуцированным электро-

нам проводимости в Si слоях. Наблюдаемый эффект

последействия может быть объяснен пространствен-

Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022



612 В. А. Зиновьев, А. Ф. Зиновьева, В. А. Володин и др.

ным разделением электронов и дырок в исследуемой

гетеросистеме, что приводит к замедлению процесса

рекомбинации. Однако этот вопрос требует дополни-

тельных исследований. Сопоставление результатов

ЭПР с микроскопическими исследованиями позво-

ляет сделать вывод, что сигнал происходит от про-

тяженных двумерных островков кремния, сформи-

ровавшихся в исследуемых структурах. Формирова-

ние сплошных планарных двумерных слоев крем-

ния не подтверждается. При образовании сплош-

ных непрерывных двумерных слоев кремния дол-

жен был наблюдаться более узкий ЭПР сигнал с

шириной ЭПР – линии порядка 0.1–0.2 Гс и мень-

ше. Изотропность сигнала свидетельствует об отсут-

ствии дополнительных механизмов спиновой релак-

сации (изотропность ширины ЭПР – линии), свя-

занных с ассиметрией квантовых ям относительно

плоскости роста (за счет взаимодействия Бычкова–

Рашбы). Для структур, полученых осаждением 1 БС

Si (структуры 3, 4, 5, см. табл. 1) вышеописанный

сигнал ЭПР не наблюдался, что может быть объяс-

нено недостаточной чувствительностью метода при

малых количествах осажденного кремния. Следует

отметить, что все образцы, на которых наблюдал-

ся сигнал ЭПР, согласно данным АСМ исследова-

ний, имеют характерную сетку ступеней на поверх-

ности, что указывает на связь между присутствием

ступеней на поверхности и наличием протяженных

двумерных островков кремния, которые дают сигнал

ЭПР при подсветке.

На основании сопоставления результатов КРС,

ЭПР и микроскопических исследований можно сде-

лать предположение, что рост Si слоев происходит

преимущественно от ступеней на поверхности СаF2.

На краю ступеней на поверхность выходят атомы

кальция, с которыми могут связаться атомы крем-

ния. Чем больше ступеней, тем более вероятно за-

рождение и дальнейший рост двумерного слоя крем-

ния. С этим предположением согласуется возраста-

ние интенсивности сигнала КРС при 418 см−1 для

структур с более толстыми слоями СaF2. Здесь плот-

ность ступеней намного больше и, соответственно,

вероятность зарождения двумерных слоев Si выше.

Дополнительным свидетельством в пользу фор-

мирования участков двумерных Si слоев являются

результаты исследования методом фотолюминесцен-

ции. На рисунке 5 показан спектр ФЛ от структу-

ры 4, на котором хорошо видны два широких пика

P2 при ≈ 480 нм (2.6 эВ) и P1 при ≈ 685 нм (1.8 эВ).

Первый пик мы относим к дефектам в CaF2 [29], a

второй можно связать с участками двумерных Si сло-

ев. Согласно литературным данным для би-силицена

Рис. 5. (Цветной онлайн) Cпектр ФЛ от структуры 4

(см. табл. 1), измеренный при 78К. Для возбуждения

люминесценции использовался диодный лазерный мо-

дуль, работающий на длине волны 405 нм

в этом спектральном диапазоне должны наблюдать-

ся оптические переходы. В работе [5] было показано,

что двухслойный силицен является непрямозонным

материалом с шириной запрещенной зоны 1.08 эВ.

При пассивации би-силицена фтором (например, при

встраивании в CaF2) ширина запрещенной зоны уве-

личивается до 1.78 эВ, что как раз соответствует на-

блюдаемому пику P1.

Таким образом, в данной работе была про-

демонстрирована возможность формирования

участков двумерных слоев кремния на CaF2 мето-

дом молекулярно-лучевой эпитаксии. Полученные

результаты могут быть использованы в дальнейшем

для разработки подходов к получению двумерных

материалов на основе кремния.
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Compounds with a perovskite structure have been

intensively investigated during the last decades due to

the variety of electronic and magnetic properties and

the great interest in their practical applications [1–7].

CaFeO3 is of a spetial interest due to unusual valence of

iron ions Fe4+ which is in a high spin (HS) state at am-

bient pressure with electronic configuration t32ge
1
g. Since

the double degenerate eg subshell is occupied by one

electron, the instability known as the Jahn–Teller effect

could arise. It is energetically favorable to lift the degen-

eracy by distorting the octahedron around the transition

metal. Another way for lifting the degeneracy and mini-

mizing the total energy is charge ordering or charge dis-

proportionation (CD) which is observed in the CaFeO3

in the low temperature phase.

CaFeO3 has a perovskite-like structure consisting of

corners-shared octahedrons FeO6 and Ca ions in the

spaces of this 3D structure. The structure of CaFeO3

is distorted by the tilt of the octahedrons, leading

to orthorhombic or monoclinic symmetry. Takeda et

al. showed that at room temperature CaFeO3 has

Pnma space group with the average Fe-O bond length

1.91870(6) Å. With decreasing temperature the CD

state occurs at TCD ≈ 290 K, that leads to a phase

transition to the monoclinic structure with P21/n space

group and with two inequivalent FeO6 octaherons [1].

The average Fe-O bond length for the small octahedron

is 1.87244(6) Å, and 1.97317(6) Åfor the larger one.

At ambient pressure and temperature above 290 K

CaFeO3 is paramagnetic without CD and all iron ions

are equivalent and have Fe4+ valence. With decreasing

temperature the CD state with Fe3+ and Fe5+ ions is

observed below 290 K, but CaFeO3 remains paramag-

netic until the CD AFM phase occurs at TN = 115K.

The GGA+U calculations were performed using

the pseudopotential method implemented in the Quan-

1)e-mail: shorikov@imp.uran.ru

tum ESPRESSO package [8]. We use the exchange-

correlation potential in the form proposed by Perdew,

Burke, and Ernzerhof [9]. A similar approach was previ-

ously successfully applied for modeling structural tran-

sition and for description of the evolution of magnetic

properties in correlated materials under pressure [10].

To take into account the correlation effects, U = 4.5 eV

and J = 0.95 eV were applied to the Fe d-shell.

We consider three magnetic orders, namely AFM-A,

AFM-C, and AFM-G for both structures: Pnma and

P21/n. For each magnetic order full structure optimiza-

tion was performed. The AFM-A ordering has the lowest

total energy for both structures, which agrees with ex-

perimental data for the monoclinic structure. One can

see that the AFM-A ordering is persistent against the

structural transition and its traces could be observed in

the Pnma structure at high pressure. Optimization of

the crystal structures in the framework of the GGA+U

method shows that both structures are stable at ambi-

ent pressure. The monoclinic structure P21/n has a to-

tal energy 0.029 eV lower than the orthorhombic Pnma

structure in agreement with the experimental phase di-

agram.

A series of calculations with full relaxation of the

crystal structure was performed for varios external pres-

sures (cell volumes). The unit cell parameters obtained

in the GGA+U calculation are in a good agreement

with the experimental data [1]. If the shape of the unit

cell was not preserved during relaxation of the crystal

structure, the orthorhombic phase keeps the symme-

try below 30 GPa only. At higher pressures FeO6 oc-

tahedrons become non-equivalent indicating that the

monoclinic structure might be favorable. The length

of the Fe-O bonds at varios pressures obtained in

GGA+U is shown in Fig. 1. One can see that the

bond length is tending to the values obtained for mon-

oclinic phase, which gives two metastable structures

with non-equivalent octahedrons. However, high pres-
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sure XRD shows that orthorhombic structure is stable

above 30 GPa at room temperature [2]. This result can

indicate that the transition is entropy driven and proper

accounting of phonon entropy and temperature is neces-

sary. Similar results were obtained for transition under

pressure in FeS [11]. It was shown recently, that tran-

sition from P21/n to Pnma structure under pressure

could be reproduced in the framework of DFT + DMFT

method [12] at finite temperature without full relax-

ation of atomic positions but with accurate accounting

for many body correlation effects, which underscores the

importance of the temperature effects.

Fig. 1. (Color online) Dependence of Fe-O bond length

from pressure for orthorhombic (red and green lines) and

monoclinic (black and blue lines) structures obtained in

GGA +U calculations

Spin transition pressure ≈ 35 GPa obtained in

GGA+U is close to the experimental value of 30 GPa

at room temperature. At pressures lower than 30 GPa,

the LS solution was unstable and only HS was obtained.

In the pressure range 30–40 GPa the value of magnetic

moment decreases from 3.18µB to 1.6µB which indi-

cates the spin transition. This agrees well with the

experimentally observed HS state in CaFeO3 at ambient

pressure [2]. Calculations made for P21/n show similar

magnetic collapse with decreasing magnetic moments

from 3.55µB for Fe(1) and 2.7µB for Fe(2) to 1.52µB

and 1.47µB, correspondingly.

In the present work, magnetic and spectral proper-

ties of CaFeO3 Pnma and P21/n phases under pressure

were investigated in framework of GGA+U method.

A-type AFM was found energetically favorable for both

structures that agrees with experimental data for mono-

clinic phase below 127 K [13]. With increasing pressure

and decreasing Fe-O distance, hybridization increases,

leading to the HS-to-LS transition at ≈ 35 GPa. How-

ever, the structural phase transition cannot be repro-

duced in the framework of the GGA+U method. The

explanation of this could be the following: the ground

state energy calculated in DFT +U assumes T = 0K,

whereas the impact of temperature and vibrational en-

tropy [11] could be important for a proper description

of the phase transition under pressure in CaFeO3.

Calculations were carried out within the state

assignment of the Ministry of Science and Higher

Education of the Russian Federation (theme “Electron”

# 122021000039-4) and supported by the Russian

Foundation for Basic Research (RFBR): grant

# 20-42-660027.

This is an excerpt of the article “Theoretical mod-

eling of high spin to low spin transition and struc-

tural stability under pressure in CaFeO3”. Full text

of the paper is published in JETP Letters journal.
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Промоделирован квантовый транспорт в полупроводниковых гексагональных решетках антиточек

с периодом 80 нм и коротковолновым беспорядком. Вычислены карты плотности состояний DoS как

функции от напряженности магнитного поля B и концентрации электронов n (диаграммы Ванье) для

нескольких амплитуд модуляции потенциала, сравнимых или существенно больше энергии Ферми. Глу-

бокие провалы плотности состояний на картах имеют вид лучей положительного, нулевого и отрица-

тельного наклона. Помимо веера лучей, разделяющих первый и второй, второй и третий уровни Ландау,

на картах есть лучи им параллельные, сдвинутые по вертикали и горизонтали на целое число характер-

ных значений концентрации n0 и магнитного поля B0. Показано, что знак и величина наклона лучей

DoS соответствуют центрам плато квантованных холловских сопротивлений Rxy . Яркими проявлениями

решетки на картах Rxy(n,B) являются реплики первого и второго плато Rxy и осцилляции Rxy между

отрицательными и положительными значениями при фиксированном магнитном поле или концентра-

ции, что говорит о смене дырочного и электронного типа носителей.
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В настоящее время активно создаются и изуча-

ются искусственные материалы и системы, подоб-

ные естественному графену, с дираковским конусом

в законе дисперсии, но в другом диапазоне парамет-

ров [1–4]. Гексагональные решетки антиточек с пе-

риодом 80–120 нм, сформированные с помощью на-

нолитографии в высокоподвижном двумерном элек-

тронном газе (ДЭГ) гетероструктур GaAs/AlGaAs,

называют полупроводниковым искусственным гра-

феном (ПИГ) [4, 5]. В ПИГ интересны две точки Ди-

рака: первая возникает при пересечении двух ниж-

них минизон, и вторая – при пересечении четвертой

и пятой минизон [6–9]. Было показано, что в отсут-

ствие беспорядка квантование Ландау–Дирака воз-

никает вблизи точки Дирака в очень слабых магнит-

ных полях B < 10мТл [5]. Однако до сих пор не

было сообщений о наблюдении точек Дирака в кван-

товом транспорте ПИГ. Главной помехой в этом яв-

ляется беспорядок [9, 10], и пока присутствие точек

Дирака в ПИГ подтверждено только изучением фо-

толюминисценции при межзонных переходах в кван-

товой яме GaAs при B = 0 [4]. Тем не менее, про-

явления магнито-электрического минизонного спек-

тра решетки или бабочки Хофштадтера [11] были

1)e-mail: otkach@list.ru

зарегистрированы на квадратной решетке с перио-

дом около 100 нм, когда энергия Ферми EF во много

раз превосходила амплитуду модуляции V [12]. Для

высоких уровней Ландау наблюдалось немонотон-

ное поведение холловского сопротивления, при этом

беспорядок хорошо экранировался.

Для появления хорошо определенного дираков-

ского конуса в ПИГ высота барьеров потенциала в

антиточках должна существенно превышать уровень

Ферми. Влияние беспорядка в этом случае становит-

ся сильным и может разрушать дираковскую точ-

ку [9]. Как показывают измерения, от амплитуды

периодической модуляции зависят наблюдаемые эф-

фекты [13]. Так, при слабой модуляции видны только

эффекты магнитного пробоя [14, 15], и с ростом ам-

плитуды модуляции они пропадают. Расчеты кван-

тового транспорта в ПИГ без учета беспорядка по-

казали, что в окрестности точек Дирака при низ-

ких магнитных полях снизу и сверху по концентра-

ции от нулевого уровня Ландау формируются плато

дырочной и электронной проводимости [5]. Недав-

но без учета беспорядка промоделированы магнито-

электрические минизоны и краевые состояния в ПИГ

при больших магнитных полях [16]. Интегральную

картину влияния решетки можно получить, если по-

строить карты DoS(n,B) в зависимости от магнит-
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ного поля и концентрации носителей, т. е. диаграм-

мы Ванье [17]. Примером могут служить эксперимен-

тально изученные графеновые сверхрешетки, имею-

щие период около 15 и 35 нм и демонстрирующие

клонирование основной дираковской точки и бабоч-

ку Хофштадтера [1–3].

В настоящей работе мы представляем вычислен-

ные диаграммы Ванье для разных амплитуд моду-

ляции полупроводниковой решетки антиточек с уче-

том коротковолнового беспорядка. Расчеты холлов-

ского сопротивления Rxy показывают тесную связь

DoS(n,B) с Rxy(n,B). Вычисленные карты плотно-

сти состояний помогут прогнозировать результаты

измерений и дать оценку реальных уровней модуля-

ции и беспорядка.

Мы используем в расчетах аналитическое задание

потенциала U(r) гексагональной решетки на квадра-

те размером 2–3 мкм: U(r) = Vd(r) + V0
∑

cos(gi · r),
где L – период решетки, V0 определяет амплиту-

ду модуляции потенциала, а функция Vd(r) задает

беспорядок. Векторы обратной решетки определяют-

ся как

g1 = g0(1, 1/
√
3), (1)

g2 = g0(0, 2/
√
3), (2)

g3 = g1 − g2 = g0(1,−1/
√
3), (3)

g0 = 2π/L.

Подобно работе [15], функция Vd(r) = δ · Vr задает

случайную добавку к потенциалу решетки в каждом

сайте дискретной сетки (hx = hy = 8 нм), где ве-

личина Vr определяет амплитуду беспорядка, a δ –

случайное число в диапазоне от −0.5 до 0.5. В рабо-

те [9] было показано, что зонный спектр решетки за-

висит только от безразмерной амплитуды модуляции

потенциала w0 = 0.5V0/E0, где характерная энер-

гия E0 = 8π2

9
~
2

m∗L2 . Для эффективной массы в GaAs

m∗ = 0.067me и периода решетки L = 80 нм харак-

терная энергия равна E0 = 1.56мэВ. При низкой мо-

дуляции, w0 < 1, третья и более высокие минизоны

решетки налагаются на вторую минизону. С ростом

модуляции минизоны поднимаются и расправляют-

ся, при w0 = 1.5 уже сформированы третья плоская

зона и вторая точка Дирака [9].

При рассмотрении решеток вводят характерные

значения концентрации n0 и магнитного поля B0, где

n0 определяется как отношение двух частиц на пло-

щадь ячейки n0 = 2/(
√
3L2/2), а B0 соответствует

значению, при котором магнитный поток, пронизы-

вающий ячейку решетки φ = B
√
3L2/2, равен кванту

φ0 = h/e. Отметим, что n0 совпадает с концентраци-

ей в первой точке Дирака n0 = n1D. Для периода

L = 80 нм B0 ≈ 0.75Тл и n0 ≈ 3.6 · 1010 см−2.

Потенциал на полосе за пределами выделенной

квадратной области принимался однородным и рав-

ным минимальному значению потенциала решетки в

отсутствие беспорядка. Затем решалась задача одно-

частичного двумерного квантового рассеяния элек-

тронных волн, падающих слева и справа на обозна-

ченный квадрат. В результате решения этой зада-

чи методом рекурсивных функций Грина [18] вычис-

лялись зависимости локальной плотности состояний

DoS от энергии E и перпендикулярного магнитного

поля B. Интегрированием DoS(E) на большом ин-

тервале по энергии вплоть до EF можно находить

зависимость n(EF ) при заданном B [19]. Было по-

казано, что задание малой мнимой части энергии в

определении функции Грина позволяет эффектив-

но сгладить интерференционные осцилляции DoS(E)

без потери точности расчета концентрации. Допол-

нительно, с малым шагом менялся параметр B от

нуля до режима квантового эффекта Холла. Таким

образом были построены карты DoS(E,B), DoS(n,B)

и определены зависимости EF (n,B). В этих расчетах

период решетки был фиксирован L = 80 нм, для ам-

плитуд модуляции w0 = 0.1, 0.25, 0.5, 1 использован

локальный беспорядок Vr = 2мэВ, а для w0 = 1.5 –

Vr = 5мэВ.

На рисунках 1 и 2 изображены карты, на кото-

рых желтым цветом показаны максимальные значе-

ния плотности состояний, а темным цветом мини-

мальные значения. На этих картах можно наблюдать

переход от веера уровней Ландау (w0 = 0.1) до уста-

новления почти периодической картины (w0 = 1) в

области низких значений концентрации (n < 2n0)

и магнитного поля (B < 2B0). В расчетах пол-

ная модуляция менялась от 1.4мэВ (w0 = 0.1) до

21.1мэВ (w0 = 1.5), циклотронная частота ~ωc от 0

до 3.46мэВ при 2Тл.

На первых двух картах модуляция сравнительно

слабая и мы видим уровни Ландау (Шубниковские

осцилляции) – горбы DoS; провалы DoS между ни-

ми расходятся лучами из нуля по концентрации и

магнитному полю. Провалы DoS отвечают либо кра-

евым состояниям (наклонные линии), когда электро-

ны внутри решетки отсутствуют и двигаются толь-

ко вдоль края решетки, либо запрещенным зонам в

решетке, когда электроны вовсе не входят в обра-

зец (горизонтальные линии). Наклон k = ñ/B̃ тем-

ных линий в безразмерных переменных ñ = n/n0,

B̃ = B/B0 прямо связан с квантованным кондак-

тансом G = kG0 или холловским сопротивлением

Rxy = 1/kR0, где G0 = 2e2/h, а R0 = 1/G0: тем-
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Карты DoS(n,B) для решетки с модуляцией w0 = 0.1, 0.25

Рис. 2. (Цветной онлайн) Карты DoS(n,B) для решетки с модуляцией w0 = 0.5, 1

Рис. 3. Цветной онлайн) Карта DoS(E,B) для w0 = 1

ные линии определяют центры плато квантованных

значений кондактанса или сопротивлений. Сами пла-

то Rxy, как показывают наши расчеты, всегда ши-

ре провалов DoS. Звездочки лучей DoS отвечают от-

страиванию уровней Ландау от краев зон и выходят

из точек на карте, координаты которых кратны ха-

рактерным значениям концентрации n0 и магнитно-

го поля решетки B0.

Отметим особенности графиков. Для w0 = 0.1 из

точки Дирака (n0, 0) выходят луч с наклоном вверх

(k = 1) и луч вниз (k = −1), луч вниз выражен гораз-

до хуже. Точки (2n0, B0), (3n0, B0) являются центра-

ми лучей разных наклонов, из точки (0, B0) выходит

луч с наклоном +1. Появляются линии параллель-

ные основным лучам, разделяющим уровни Ландау.

Например, луч с наклоном k = 2, который сверху

входит в точку (3n0, B0), можно продолжить вниз

до первой точки Дирака. Для w0 = 0.25, 0.5, карта

лучей становится более четкой. Поскольку лучи от-

вечают центрам плато холловского сопротивления,

картина квантового Холла должна быть совершенно

необычной и содержать три или четыре повторения

первого плато Rxy = R0. Хотя для w0 = 0.1−0.5 в

законе дисперсии при B = 0 нет щели запрещенных

энергий, горизонтальный луч, который сначала по-

является из точки (2n0, B0) при w0 = 0.1−0.25, рас-

пространяется в сторону слабых и сильных магнит-

ных полей при w0 = 0.5. Щель может замываться
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Рис. 4. (Цветной онлайн) Карты DoS(n,B) (слева) и карта EF (n,B) (справа) для w0 = 1.5 при Vr = 5мэВ

беспорядком, но она проявляется в расчетах как об-

ласть высоких сопротивлений.

Рис. 5. (Цветной онлайн) Rxy(B) для w0 = 0.25, 0.5,

1.5, при постоянной концентрации n = 6 · 1010 см−2 и

беспорядке Vr = 2мэВ

При w0 = 1 между второй и третьей минизонами

уже есть запрещенная зона, она видна на карте DoS

как горизонтальный луч из точки (2n0, 0). Карта в

диапазоне концентраций ниже 2n0 выглядит по маг-

нитному полю почти периодично с периодом B0. Из

второй точки Дирака (4n0, 0) выходят два луча с на-

клоном ±1 и лучи вниз с наклонами −3, −5, −7, ко-

торые говорят о квантовании Ландау–Дирака. При

более высоких концентрациях из-за наложения раз-

ных минизон решетки ясная структура пропадает.

Третья минизона решетки (плоская) характеризует-

ся высокой плотностью состояний, она выделена яр-

кой полоской DoS, которая идет от точки (E = 2мэВ,

B = 0) на рис. 3. Картина DoS(E,B) на плоскости

(E,B) – это аналог бабочки Хофштадтера, рассчи-

танной почти на трех периодах по B0 для решетки

конечного размера с полной модуляцией 14 мэВ и с

учетом беспорядка. При пересчете энергии в соответ-

ствующую концентрацию области с низким значени-

ем DoS сжимаются в узкие полосы, а области с высо-

ким DoS расширяются, и вся криволинейная картина

DoS(E,B) расправляется в серию прямых линий на

плоскости (n,B) (аналог диаграммы Ванье).

На рисунке 4 при w0 = 1.5 после заполнения 6

минизон в магнитном поле появляется еще одна го-

ризонтальная линия, идущая из точки n = 6n0 =

= 21.65 · 1010 см−2. Сильный по амплитуде беспоря-

док Vr = 5мэВ замывает тонкую структуру DoS.

Доминируют лучи с наклонами ±1, а веер обычных

уровней Ландау исчез. В правой части рис. 4 показа-

на карта энергии Ферми EF (n,B). Цветовая гамма

карты EF (n,B) соответствует изменению энергии от

−4мэВ (темный цвет) до 8мэВ (желтый). EF (B) при

постоянной n почти периодически осциллирует.

Холловские сопротивления вычислялись с помо-

щью программы Kwant [20] при таком же задании по-

тенциала и беспорядка, в четырехтерминальной по-

становке. Сверху и снизу к правой и левой боковым

граням квадрата с решеткой подходят два горизон-

тальных канала, через которые происходит рассея-

ние электронов. Четырехтерминальные сопротивле-

ния восстанавливаются по формулам Бьютиккера по

вычисляемым в системе коэффициентам прохожде-

ния между контактами [21].

На рисунке 5 показан пример расчета холловско-

го сопротивления для n = 6 · 1010 см−2 для трех

амплитуд модуляции при беспорядке Vr = 2мэВ.

При этой концентрации с ростом магнитного поля

последовательно пересекаются полосы провалов DoS

с отрицательным и положительным наклонами ±1,

при этом пилообразным образом меняется Rxy(B).

Плато R0/2, R0/3 не проявляются здесь из-за их

узости. Области отрицательного холловского сопро-
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тивления свидетельствуют о дырочном типе прово-

димости. Поведение Rxy(B) согласуется с картами

DoS(n,B) и становится более выраженным с ростом

модуляции. При w0 = 1.5 кривая Rxy(B) пересека-

ет нуль почти точно при jB0/2, где j = 1, 2, 3,

4, 5. Дополнительное замечание относится к типу

беспорядка. Даже сильный коротковолновый беспо-

рядок, учтенный в данных расчетах, не разрушает

плато квантованных значений холловского сопротив-

ления. Влияние длинноволнового беспорядка оказы-

вается гораздо более сильным. Он возникает из-за

немного разных размеров отверстий в затворе, зада-

ющим решетку антиточек. Мы обнаружили в расче-

тах, что беспорядок этого типа разрушает квантова-

ние холловского сопротивления в низких магнитных

полях B < 0.5B0 (значения Rxy уменьшаются, но

знак сохраняется) и подавляет решеточные эффек-

ты в сильных магнитных полях B0 < B < 3B0.

Итак, для полупроводникового искусственно-

го графена вычислены зависимости DoS(E,B),

DoS(n,B), EF (n,B) для амплитуды модуляции

потенциала, сравнимой или больше энергии Ферми.

Полученные карты являются наглядным и ем-

ким представлением квантования Ландау–Дирака,

бабочки Хофштадтера и магнито-электрических

осцилляций уровня Ферми. Показано, что на картах

(n,B) веер уровней Ландау с ростом модуляции

решетки транформируется в ячеистую сеть, об-

разованную набором параллельных линий разных

наклонов и противоположных знаков. Особенно-

стью ПИГ является чередование типов носителей:

дырочного и электронного, в результате чего хол-

ловское сопротивление Rxy(B) осциллирует между

отрицательными и положительными значениями.

Результаты моделирования могут помочь интерпре-

тации измерений магнитотранспорта в решетках.

Примером в этом отношении являются диаграммы

Ванье, которые были получены емкостными из-

мерениями DoS в короткопериодных графеновых

сверхрешетках [2, 3].

Данная работа выполнена с использованием

ресурсов Межведомственного суперкомпьютерного

центра РАН и при поддержке Российского научного

фонда, грант # 19-72-30023.

Авторы благодарны за стимулирующее обсужде-

ние коллегам, прежде всего, О. Клочану, Д. К. Ванг,

З. Е. Криксу, А. Р. Гамильтону из Университета Но-

вого Южного Уэльса, Австралия.

1. L.A. Ponomarenko, R.V. Gorbachev, G. L. Yu et al.

(Collaboration), Nature 497, 594 (2013).

2. G. L. Yu, R.V. Gorbachev, J. S. Tu et al.

(Collaboration), Nature physics 10, 525 (2014).

3. C. Forsythe, X. Zhou, K. Watanabe, T. Taniguchi,

A. Pasupathy, P. Moon, M. Koshino, P. Kim, and

C. R. Dean, Nature Nanotech. 13, 566 (2018).

4. L. Du, Z. Liu, S. J. Wind, V. Pellegrini, K.W. West,

S. Fallahi, L.N. Pfeiffer, M. J. Manfra, and A. Pinczuk,

Phys. Rev. Lett. 126, 106402 (2021).

5. O.A. Tkachenko and V.A. Tkachenko, JETP Lett. 99,

204 (2014).

6. C.-H. Park and S.G. Louie, Nano Lett. 9, 1793 (2009).

7. M. Gibertini, A. Singha, V. Pellegrini, M. Polini,

G. Vignale, A. Pinczuk, L.N. Pfeiffer, and K.W. West,

Phys. Rev. B 79, 241406(R) (2009).
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Экспериментально исследованы магнето-межподзонные осцилляции в высокоподвижной двухпод-

зонной электронной системе с одномерной периодической модуляцией потенциала в условиях перекры-

вающихся зон Ландау. Обнаружена сильная модификация магнето-межподзонных осцилляций по ам-

плитуде и фазе – подавление амплитуды и инверсия магнето-межподзонных осцилляций в некоторых

диапазонах магнитных полей. Полученные экспериментальные данные объясняются “двугорбой” струк-

турой энергетического спектра электронов в зонах Ландау.
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Одним из вариантов реализации двухподзонной

(2D) электронной системы является квантовая яма

с двумя заполненными подзонами размерного кван-

тования Ej (j – индекс подзоны), изображенная схе-

матически на рис. 1a. В такой квазидвумерной элек-

тронной системе, помещенной во внешнее перпен-

дикулярное магнитное поле B возникают две серии

уровней Ландау, обозначенных на рис. 1b цифрами

1 и 2. При увеличении B уровни Ландау последова-

тельно пересекают уровень Ферми (EF ), что приво-

дит к двум сериям осцилляций Шубникова–де Гаа-

за (ШдГ). Осцилляции ШдГ периодичны по 1/B, а

их частоты (fj) определяются концентрациями элек-

тронов в подзонах (nj): fj = hnj/2e. В двухподзон-

ной системе наряду с осцилляциями ШдГ возника-

ет еще один тип квантовых осцилляций – магнето-

межподзонные (ММП) [1–8]. Они возникают на час-

тоте f12 = f1 − f2.

ММП осцилляции сопротивления обусловлены

упругим межподзонным рассеянием, которое ста-

новится резонансным при смыкании уровней Лан-

дау различных подзон. В двухподзонной системе

ММП осцилляции сопротивления задаются соотно-

шением [7]:

∆ρMISO/ρ0 = AMISOλ
2
MISO cos(2π∆12/~ωc), (1)

где ρ0 = ρxx(B = 0), AMISO = 2τtr/τ12, τtr –

транспортное время рассеяния, τ12 – время меж-

подзонного рассеяния, λ2MISO = λ1 × λ2, λj =

= exp(−π/ωcτqj) – фактор Дингла, τqj – квантовое

1)e-mail: bykov@isp.nsc.ru

время жизни, λMISO = exp(−π/ωcτ
MISO
q ), τMISO

q =

= 2τq1τq2/(τq1 + τq2), ∆12 = (E2 − E1), ωc = eB/m∗ –

циклотронная частота, а m∗ – эффективная элек-

тронная масса. ММП осцилляции не подавляются

температурным уширением функции распределения

Ферми [1], и поэтому позволяют исследовать кванто-

вый транспорт в условиях, когда осцилляции ШдГ

не проявляются [9–17].

Настоящая работа посвящена изучению ММП ос-

цилляций в двухподзонной электронной системе, по-

мещенной в одномерный периодический потенциал:

V (x) = V0 cos(2πx/a), где V0 – амплитуда модуля-

ции потенциала, a – период латеральной потенциаль-

ной модуляции. Один из вариантов реализации лате-

ральной сверхрешетки (ЛСР) представлен на рис. 1c.

В этом варианте V (x) задается затворным напря-

жением Vg на серии металлических полосок, сфор-

мированных на поверхности полупроводниковой ге-

тероструктуры. К настоящему времени электронные

свойства одномерных ЛСР на основе одноподзонных

систем исследованы широко и подробно [18–30]. Од-

нако многие аспекты электронных свойств ЛСР на

основе двухподзонных систем остаются до сих пор

неизученными [31–35].

В двухподзонных системах с одномерной перио-

дической модуляцией потенциала V (x) наблюдают-

ся две серии (j = 1, 2) соизмеримых осцилляций

(СО) магнетосопротивления, минимумы и максиму-

мы которых возникают при выполнении равенств

[31, 33, 35]:

2Rcj/a = (i− 1/4), (2)

2Rcj/a = (i+ 1/4), (3)
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Рис. 1. (Цветной онлайн) (a) – Схематическое изобра-

жение профиля ограничивающего потенциала кванто-

вой ямы шириной dQW с двумя заполненными под-

зонами размерного квантования; E1 – положение дна

первой подзоны; E2 – положение дна второй подзоны;

EF – положение уровня Ферми. (b) – Две серии уров-

ней Ландау, возникающие в первой и второй подзонах;

~ωc – энергетическое расстояние между уровнями Лан-

дау в каждой подзоне. (c) – Схематический разрез од-

номерной латеральной сверхрешетки на основе кван-

товой ямы GaAs с боковыми барьерами AlGaAs; a –

период расположения Ti/Au полосок

где Rcj = ~(2πnj)
1/2/eB – циклотронный радиус,

а i – целое положительное число. В рамках клас-

сической модели эти осцилляции возникают вслед-

ствие соизмеримости между Rcj и a [21], а в рам-

ках квантово-механической – вследствие осцилляций

ширины зон Ландау [19, 20]. Недавно было показа-

но, что одномерный периодический потенциал V (x) в

двухподзонной системе приводит не только к СО, но

и к амплитудной модуляции ММП осцилляций [35].

Обнаруженное явление было объяснено ролью зон

Ландау в двухподзонном квантовом магнетотранс-

порте.

Одномерный периодический потенциал V (x) ви-

доизменяет энергетический спектр электронов в 2D

системе, помещенной в перпендикулярное B вслед-

ствие снятия вырождения по отношению к коорди-

нате центра волновой функции x0, что приводит к

формированию зон Ландау [20]. Плотность состоя-

ний в условиях V0 ≪ EF−Ej = εFj при большом чис-

ле заполненных уровней Ландау Nj ∼ εFj/~ωc ≫ 1,

выражается следующим соотношением [25]:

Dj/D0 = 1 + 2

∞∑

k=0

cos {2πk [(εFj/~ωc)− 0.5]} ×

× J0(2πkVBj/~ωc) exp(−πk/τqj~ωc), (4)

VBj = V0J0(2πRcj/a), (5)

где D0 = m∗/π~2. Нули и максимумы функции

|VBj | реализуются при значениях Rcj/a, описывае-

мых формулами (2) и (3) в условиях 2πRcj/a ≥ 1. В

этом случае ширина зон Ландау ΓBj = 2|VBj | рав-

на нулю при выполнении равенства (2) и принима-

ет максимальное значение при выполнении равен-

ства (3).

Рисунок 2a демонстрирует зависимости ΓBj(B),

рассчитанные по формуле (5) для режимов слабой

Рис. 2. (Цветной онлайн) (a) – Зависимости ΓBj =

= 2|VBj | от B, рассчитанные по формуле (5) для j = 1,

n1 = 6× 1015 м−2, a = 400 нм, и различных величин V0:

1 – 0.15; 2 – 0.5 и 3 – 1мэВ. Стрелкой указано поло-

жение максимума для i = 4. Пунктирная линия – за-

висимость ~ωc от B. (b) и (c) – Зависимости Dj/D0 от

εFj/~ωc для энергетической подзоны с индексом j = 1,

рассчитанные по формуле (4) для εFj = 21.13мэВ. Тон-

кая линия: V0 = 0.12мэВ; τqj = 100 пс (b); τqj = 5пс

(c). Толстая линия: V0 = 0.54мэВ; τqj = 100 пс (b);

τqj = 5 пс (c)
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(1), средней (2) и сильной (3) модуляции потенци-

ала по отношению к ~ωc в диапазоне B от 0.1 до

0.25 Тл. Зависимости Dj/D0 от εFj/~ωc, рассчитан-

ные по формуле (4) для фиксированной εFj пред-

ставлены на рис. 2b и c. В расчете мы ограничились

суммой первых десяти членов. Расчетные зависимо-

сти показывают влияние V0 и τqj на поведениеDj/D0

в первой подзоне вблизи максимума функции ΓBj(B)

с номером i = 4. Рисунки 2b и c демонстрируют “дву-

горбый” и осциллирующий характер спектров для

слабой и средней модуляции потенциала в условиях

1/τqj ≪ ωc и 1/τqj ∼ ωc соответственно. При этом,

как показано на рис. 2c, в условиях 1/τqj ∼ ωc для

слабой модуляции потенциала максимумы осцилля-

ций Dj/D0 возникают при полуцелых числах отно-

шения εFj/~ωc, а для средней – при целых. Таким

образом, при переходе от слабой модуляции потен-

циала к средней происходит “переворот” осцилляций

Dj/D0 в зависимости от εFj/~ωc.

ММП осцилляции для двухподзонной электрон-

ной системы в одномерном периодическом потенци-

але V (x) в условиях Nj ∼ εFj/~ωc ≫ 1, V0 ≪ εFj и

τqj ∼ 1/ωc задается следующим соотношением [35]:

∆ρMISO/ρ0 = AMISO × J0(2πVB1/~ωc)× λ1 ×
× J0(2πVB2/~ωc)× λ2 × cos(2π∆12/~ωc). (6)

В формуле (6) влияние V (x) на амплитуду и фа-

зу ММП осцилляций учитывается множителями

J0(2πVBj/~ωc) перед факторами Дингла λj . Соотно-

шение (6) предсказывает существенную трансформа-

цию амплитуды и фазы ММП осцилляций в усло-

виях, когда ΓBj ∼ ~ωc. Цель работы заключается в

экспериментальном обнаружении ММП осцилляций

в таких условиях. Насколько нам известно, ММП ос-

цилляции в условиях перекрывающихся зон Ландау

до настоящего времени не наблюдались.

В работах [6, 8] было показано, что в высо-

коподвижных двухподзонных системах с высокой

электронной концентрацией на основе селективно-

легированных квантовых ям GaAs с боковыми

сверхрешеточными барьерами AlAs/GaAs возни-

кают ММП осцилляции значительной амплитуды,

что открыло широкие экспериментальные возмож-

ности для изучения многоподзонного квантового

транспорта при больших факторах заполнения

уровней Ландау [9, 11, 13, 15, 16]. При этом было

установлено, что в гетероструктурах GaAs/AlAs с

модулированным сверхрешеточным легированием

при подаче отрицательного напряжения на затвор

Шоттки уменьшаются не только концентрация и по-

движность 2D электронного газа [36], но и величина

τq [37]. Кроме того, было показано, что увеличение

V0 в одноподзонных ЛСР на основе гетероструктур

GaAs/AlAs приводит к разрушению электронных

состояний с нулевым сопротивлением, индуцирован-

ных микроволновым излучением в 2D системах с

одномерной периодической модуляцией [26].

С учетом этих экспериментальных фактов основ-

ной целью работы [35] было исследование квантового

магнетотранспорта в двухподзонных ЛСР с мини-

мально возможной для регистрации СО величиной

V0 и соответственно с максимально возможным τqj .

Было впервые показано, что в двухподзонных ЛСР

с периодом одномерной потенциальной модуляции

a = 300 нм и амплитудой V0 = 0.2мэВ СО сосуще-

ствуют с ММП осцилляциями. В такой ЛСР удалось

изучить лишь режим амплитудной модуляции ММП

осцилляций. В этом режиме одномерный периодиче-

ский потенциал V (x) приводит к дополнительному

уширению уровней Ландау и существенно не влияет

на спектр электронных состояний. Новизна настоя-

щей работы заключается в том, что в ней впервые

исследуется принципиально иная ситуация, когда пе-

риодический потенциал V (x) приводит к “двугорбой”

структуре энергетического спектра, что радикально

изменяет двухподзонный квантовый магнетотранс-

порт в ЛСР.

В настоящей работе исследовалось поведение

ММП осцилляций в высокоподвижной двухпод-

зонной электронной системе, изготовленной на

основе селективно-легированной гетероструктуры

GaAs/AlAs. Исходная гетероструктура представля-

ла собой одиночную GaAs квантовую яму шириной

26 нм c боковыми сверхрешеточными барьерами

AlAs/GaAs [36–38]. Носители заряда в квантовой

яме обеспечивались Si δ-легированием. Одиночные

Si δ-легированные слои располагались с двух сторон

от GaAs квантовой ямы на расстоянии 29.4 нм от

ее границ. Расстояние от центра квантовой ямы

до планарной поверхности структуры составляло

117.7 нм. Гетероструктура выращивалась методом

молекулярно-лучевой эпитаксии на (100) GaAs

подложке.

Исследования проводились на мостиках шириной

W = 50мкм и длиной L = 100мкм. Они изготавлива-

лись с использованием оптической фотолитографии

и жидкостного травления. На вставке к рис. 3 изоб-

ражена упрощенная геометрия образца. Образец со-

стоит из двух мостиков, на одном из которых фор-

мировалась одномерная латеральная сверхрешетка.

ЛСР представляла собой набор металлических по-

лосок длиной 60 мкм и шириной 200 нм. Период ре-

шетки a составлял 400 нм. Сверхрешетка изготавли-

валась при помощи электронно-лучевой литографии
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Экспериментальные зависи-

мости ρxx/ρ0 от B, измеренные при T = 4.2К на кон-

трольном мостике (1) и на мостике с одномерной ЛСР

(2). Стрелками указаны положения максимумов СО

для i = 1 в первой (j = 1) и второй (j = 2) подзонах.

На вставке изображена упрощенная схема образца

и метода “взрыва” двухслойной металлической плен-

ки Ti/Au. Толщина слоя Au составляла 40 нм, а слоя

Ti – 5 нм.

Эксперименты проводились при температуре T =

= 4.2К в магнитных полях B < 2Тл. Сопротивле-

ние образцов измерялось на переменном токе часто-

той 733 Гц, величина которого не превышала 10−6 A.

В исходной гетероструктуре холловская концентра-

ция и подвижность электронов составляли: nH ≈
≈ 8.2 × 1015 м−2; µ ≈ 115м2/Вс. Формирование ре-

шетки не изменяло nH , а лишь незначительно умень-

шало подвижность до µ ≈ 104м2/Вс. В исследуемых

латеральных решетках модуляция потенциала воз-

никала без подачи электрического напряжения Vg на

металлические полоски. Одна из причин такой моду-

ляции – упругие механические напряжения, возни-

кающие между металлическими полосками и гетеро-

структурой [23].

На рисунке 3 представлены зависимости ρxx/ρ0
от B, измеренные при T = 4.2К на контрольном мо-

стике (1) и на одномерной ЛСР (2). На контрольном

мостике в диапазоне магнитных полей 0.1 < B <

< 0.6Тл наблюдаются лишь ММП осцилляции, ко-

торые в магнитных полях B > 0.6Тл сосуществуют

с осцилляциями ШдГ. В Фурье спектре (не показа-

но) зависимости ρxx/ρ0 от 1/B для контрольного мо-

стика проявляются три частоты. Две из них соответ-

ствуют частотам осцилляций ШдГ (f1 ≈ 12.8Тл и

f2 ≈ 4.0Тл), а третья – ММП осцилляциям (f12 ≈
≈ 8.8Тл). Вычисленные из частот осцилляций ШдГ

концентрации электронов в подзонах составили: n1 ≈
≈ 6.2 × 1015 м−2; n2 ≈ 1.9 × 1015 м−2. Определенная

из частоты f12 величина межподзонной энергии со-

ставила ∆12 ≈ 15мэВ.

Исходя из того, что в используемом варианте реа-

лизации ЛСР максимально возможная амплитуда V0
тем выше, чем больше период a [26, 28], для дости-

жения поставленной в работе цели желательно иметь

максимально возможную величину a. ММП осцил-

ляции в исходной гетероструктуре при T = 4.2К

проявляются лишь в полях B > 0.1Тл, что огра-

ничивает величину a сверху. В магнитных полях

B > 0.6Тл ММП осцилляции сосуществуют с осцил-

ляциями ШдГ, а также уменьшаются величины от-

ношений V0/~ωc и εFj/~ωc, что осложняет изучение

роли зон Ландау в резонансном межподзонном рас-

сеянии. Из сказанного выше следует, что для экспе-

риментального изучения ММП осцилляций в услови-

ях перекрывающихся зон Ландау желательно иметь

величину отношения 2Rcj/a ∼ 1 в магнитном поле

B ∼ 0.6Тл.

На одномерной ЛСР в магнитных полях 0.1 <

< B < 0.6Тл наиболее ярко проявляются осцилля-

ции сопротивления, положение максимумов которых

Bmax
ij определяется формулой (3), что позволяет счи-

тать их соизмеримыми. В этом диапазоне магнитных

полей также наблюдаются ММП осцилляции, одна-

ко их амплитуда мала по сравнению с амплитудой

ММП осцилляций на контрольном мостике. В Фурье

спектре (не показано на рис. 3) зависимости ρxx/ρ0
от 1/B для одномерной ЛСР в исследуемом диапа-

зоне обратных магнитных полей, кроме частот f1, f2
и f12 наблюдаются еще две дополнительные часто-

ты: fCO1 = 0.64Тл и fCO2 = 0.36Тл. Дополнитель-

ные частоты fCOj = 2RcjB/a соответствуют СО в

первой и второй подзонах. Величины магнитных по-

лей Bmax
ij = fCOj/(i + 1/4), при которых СО имеют

максимумы для i = 1, указывают на то, что вели-

чина a = 400 нм является оптимальной для решения

поставленной задачи. Для ЛСР с таким периодом ве-

личины Rcj/a = fCOj/2B для B = 0.5Тл в первой и

второй подзонах равны 0.64 и 0.36 соответственно.

Периодические компоненты зависимостей ρxx/ρ0
от 1/B в диапазоне 2 < 1/B < 8Тл−1 для кон-

трольного мостика и одномерной ЛСР, полученные

после вычитания сглаженных составляющих приве-

дены на рис. 4a. Для контрольного мостика поведе-

ние ММП осцилляций полностью согласуется с урав-
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Рис. 4. (Цветной онлайн) (a) – Зависимости ∆ρMISO/ρ0
от 1/B для контрольного мостика (тонкая линия) и од-

номерной ЛСР (толстая линия) в широком интервале

обратных магнитных полей. Пунктирная линия – зави-

симость AMISO × λ2
MISO от 1/B: AMISO = 0.4; τMISO

q =

= 8пс. (b) – Зависимости ∆ρMISO/ρ0 от 1/B для кон-

трольного мостика (тонкая линия) и одномерной ЛСР

(толстая линия) в двух узких интервалах обратных

магнитных полей

нением (1). В этом случае зависимость амплитуды

ММП осцилляций от 1/B описывается двумя подго-

ночными параметрами: AMISO = 0.4 и τMISO
q = 8 пс.

По сравнению с контрольным мостиком амплиту-

да ММП осцилляций в одномерной ЛСР сильно по-

давлена. Кроме того, в некоторых интервалах об-

ратных магнитных полей наблюдается “переворот”

ММП осцилляций. Рисунок 4b показывает, что в об-

ласти 2.2 < 1/B < 2.6Тл−1 ММП осцилляции на

ЛСР и контрольном мостике идут синфазно, а в ин-

тервале 5.6 < 1/B < 6.2Тл−1 – противофазно.

Зависимости ∆ρMISO/ρ0 от 1/B для одномерной

ЛСР, рассчитанные по формуле (6), представлены

на рис. 5a. Периодический потенциал с амплитудой

V0 = 0.25мэВ приводит лишь к амплитудной моду-

ляции ММП осцилляций. В этом случае “двугорбая”

структура энергетического спектра зон Ландау не

проявляется, так как ΓBj ∼ ~/τMISO
q . Хорошее ко-

личественное согласие расчетной зависимости с экс-

периментальной наблюдается для величины V0 =

= 0.65мэВ. На рисунке 5b приведены зависимости

ΓBj от 1/B, рассчитанные для V0 = 0.65мэВ. Се-

рым цветом выделены две области, в которых ММП

осцилляции для контрольного мостика и ЛСР идут

Рис. 5. (Цветной онлайн) (a) – Зависимости ∆ρMISO/ρ0
от 1/B для одномерной ЛСР, рассчитанные по форму-

ле (6): AMISO = 0.4; τMISO
q = 6 пс; n1 = 6 × 1015 м−2;

n2 = 1.9 × 1015 м−2; a = 400 нм; V0 = 0.25мэВ (тон-

кая линия) и 0.65 мэВ (толстая линия). (b) – Зави-

симости ΓBj(1/B), рассчитанные для энергетических

подзон с индексами j = 1 (толстая линия) и j = 2

(тонкая линия) по формуле (5): n1 = 6 × 1015 м−2;

n2 = 1.9 × 1015 м−2; a = 400 нм; V0 = 0.65мэВ. Пунк-

тирная линия – зависимость ~ωc(1/B). Цифрами 1 и

2 обозначены интервалы, в которых ММП осцилляции

для ЛСР и контрольного образца идут синфазно и про-

тивофазно

синфазно (область 1) и противофазно (область 2). В

области 1 – ΓBj < ~ωc/2. В области 2 – ΓB1 < ~ωc/2,

а ΓB2 > ~ωc.

В области 1 максимумы осцилляций Dj/D0 в

условиях 1/τqj ∼ ωc возникают при полуцелых чис-

лах отношения εFj/~ωc, как и для контрольного мо-

стика. В такой ситуации одномерный периодический

потенциал V (x) с учетом рассеяния электронов на

случайном потенциале примесей и дефектов приво-

дит лишь к уменьшению амплитуды ММП осцилля-

ций, но не изменяет их фазу. В области 2 осцилляции

D1/D0, как и в области 1, имеют максимумы при по-

луцелых числах отношения εFj/~ωc, а для D2/D0 –

при целых. В такой ситуации V (x) приводит не толь-

ко к подавлению амплитуды ММП осцилляций, но

и к изменению их фазы. В этом случае “переворот”

ММП осцилляций обусловлен тем, что в области 2 –

ΓB1 < ~ωc/2, а ΓB2 > ~ωc.

Отметим, что обнаруженный переворот ММП ос-

цилляций принципиально отличается от переворота
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осцилляций ШДГ в одномерной ЛСР [24]. Осцилля-

ции ШдГ в 2D электронном газе обусловлены вы-

сокой плотностью состояний вблизи уровней Лан-

дау. При увеличении ~ωc области с высокой плот-

ностью состояний периодически пересекают EF , что

и приводит к осцилляциям ШдГ. Одномерный пе-

риодический потенциал снимает вырождение уров-

ней Ландау, что приводит к особенностям Ван Хо-

ва в плотности состояний и формированию зон Лан-

дау. Плотность состояний на краях зон Ландау имеет

максимальное значение, а в центре – минимальное

[22]. Такое “расщепление” уровней Ландау в одно-

мерном периодическом потенциале ведет к расщеп-

лению максимумов осцилляций ШдГ, а в условиях

ΓBj ∼ ~ωc и 1/τqj ∼ ωc к их “перевороту” [24].

В двухподзонной электронной системе при изме-

нении B периодически возникают резонансные изо-

энергетические переходы электронов между уровня-

ми Ландау различных подзон, которые и приводят

к ММП осцилляциям. Резонансный характер таких

межподзонных переходов не связан с положением

EF , что принципиально отличает механизмы возник-

новения ММП осцилляций и осцилляций ШдГ. Мак-

симумы ММП осцилляций возникают при совпаде-

нии уровней Ландау различных подзон. Одномерный

периодический потенциал существенно трансформи-

рует условия возникновения резонансных магнето-

межподзонных переходов. Обусловлено это измене-

нием спектра энергетических состояний в подзо-

нах. В этом случае условия резонансных магнето-

межподзонных переходов возникают лишь в некото-

рых интервалах магнитных полей, что и наблюдает-

ся в эксперименте.

Таким образом, на основе высокоподвижной

двухподзонной электронной системы изготовлена

одномерная ЛСР, в которой экспериментально

исследованы ММП осцилляции в условиях перекры-

вающихся зон Ландау. Обнаружена инверсия ММП

осцилляций в некоторых диапазонах магнитных

полей. Показано, что “переворот” ММП осцилляций

происходит в условиях, когда ширина зон Ландау в

первой подзоне существенно меньше циклотронной

энергии, а во второй – сравнима с ней.
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Предложен новый метод управления квантовыми системами при помощи обратной связи. Обратная

связь не затрагивает параметры самой управляемой системы, а меняет информационное содержание ее

контактов с окружением (меняет так называемое “распутывание” квантовой операции, описывающей эти

контакты). В качестве примера рассмотрена задача об управлении состоянием двухмодового атомарно-

го конденсата Бозе-Эйнштейна, одна из мод которого подвергается фазо-контрастному зондированию в

интерферометре Маха–Цандера. Различные “распутывания” операции фотодетектирования осуществля-

ются при помощи изменения фазового сдвига в свободном от конденсата плече интерферометра. Выве-

дено кинетическое уравнение, описывающее эволюцию состояния конденсата с учетом обратной связи, и

на основе его стационарного решения рассчитано расхождение Кульбака–Лейблера между распределе-

ниями атомов по модам с обратной связью и в ее отсутствие. Показано, что это расхождение достигает

максимума при нетривиальных значениях задающих распутывание параметров.

DOI: 10.31857/S123456782221011X, EDN: lirimb

1. Введение. Каноническое определение кибер-

нетики как науки об общих закономерностях полу-

чения, хранения, преобразования и передачи инфор-

мации в сложных управляющих системах [1] можно

несколько сузить на класс самоуправляемых систем.

При этом в фокусе внимания оказывается петля об-

ратной связи как основа автоконтроля. С развити-

ем экспериментальных техник обращения с систе-

мами, демонстрирующими существенно квантовые

свойства, сформировалась наука о квантовой обрат-

ной связи [2]. Первые эксперименты в этом направ-

лении были проведены в 1980-х гг. [3, 4]. Некоторые

ранние методы теории квантового (само)управления

изложены в [5, 6].

Все множество подходов к организации кван-

товой обратной связи может быть разделено на

две большие группы: так называемая обратная

связь, основанная на измерениях (measurement-based

feedback), и когерентная обратная связь (coherent

feedback). В первом случае непрерывно наблюдае-

мая квантовая система оказывается генератором

классической информации, например, серии фо-

торегистраций. С помощью механизма обратной

связи эта информация инициирует дополнительные

преобразования состояния системы (помимо вызван-

ного самим измерением) или условий ее эволюции. В

альтернативном подходе, коим является когерентная

обратная связь, управление осуществляется через

1)e-mail: 8342tomilin@mail.ru

взаимодействие рассматриваемой системы с другой

квантовой системой. При этом стадия извлечения

из системы классической информации отсутствует

[7, 8]. В работе [9] предложен эффективный способ

контроля состояния атомарного бозе-конденсата с

помощью комбинации обоих типов обратной связи.

Для управления системой S при помощи пет-

ли обратной связи, основанной на измерениях, ис-

пользуется взаимодействующая с S вспомогательная

система-контроллер C. Такая схема появилась в ра-

ботах Р. Эшби [10] на самой заре кибернетики, когда

именно самоуправляемые системы были основным

объектом исследования. На рисунке 1 стрелками по-

казаны каналы взаимодействия систем между собой

Рис. 1. (Цветной онлайн) Схема управления системой S

при помощи контроллера C. Система взаимодейству-

ет как с контроллером, так и с более широким про-

странством окружения E (стрелками обозначены кана-

лы этого взаимодействия). Петля обратной связи охва-

тывает как систему, так и контроллер
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и с внешним окружением. Обе подсистемы, S и C,

являются классическими. Это предполагает наличие

неконтролируемых каналов взаимодействия между

ними и окружением, что неотделимо от представле-

ния о параметрах систем как элементах объективно

существующей физической реальности.

Иначе обстоит дело в случае квантовой природы

системы S. Мыслима ситуация практически полно-

го контроля каналов ее взаимодействия с окружени-

ем. Элементарный акт такого взаимодействия мож-

но представить в виде акта измерения некоторой на-

блюдаемой, относящейся к системе, с последующей

регистрацией результата измерения (событием). При

этом само состояние системы S в общем случае ме-

няется. Таким образом, получение информации от

квантовой системы неотделимо от процесса приго-

товления ее состояния. Это обстоятельство расши-

ряет арсенал возможных методов контроля и форми-

рования квантовых состояний. На схеме рисунке 2,

Рис. 2. (Цветной онлайн) Управление квантовой систе-

мой S при помощи обратной связи, модифицирующей

способ взаимодействия системы с окружением

где и основная система S, и контроллер C являются

квантовыми, информация, поступающая из S, пред-

ставляется в виде серии регистрируемых событий в

C. Можно организовать петлю обратной связи, за-

мкнутую внутри контроллера и не затрагивающую

систему S, как в классическом случае на рис. 1. Та-

кая обратная связь будет управлять самим способом

взаимодействия контроллера с системой S, основы-

ваясь на истории предшествующих событий, подхо-

дящим образом модифицируя параметры контрол-

лера. Подобное внешнее замыкание петли обратной

связи целесообразно, когда включение в нее системы

S затруднено по каким-либо обстоятельствам.

В [11] было показано, что при помощи такого ро-

да обратной связи в виде адаптивного фотодетек-

тирования можно осуществить оптимальное измере-

ние фазы волнового пакета. Настоящая работа по-

священа непосредственно аспекту управления, т.е.

изучению эволюции состояния системы, подвержен-

ной действию обратной связи, замкнутой внутри кон-

троллера.

Состояние системы S оказывается функцией ис-

тории регистрации событий. В организации такой

обратной связи может быть задействован (что сде-

лано в настоящей работе) корпускулярно-волновой

дуализм, как специфически квантовое явление, пре-

вращающий схему рис. 2 в весьма интересный объект

изучения. Определенный и, возможно, простейший

вариант квантовой обратной связи, организованный

внутри контроллера, есть предмет настоящей рабо-

ты. Она завершает цикл из трех работ, где квантовая

обратная связь используется для контроля состоя-

ния атомарного конденсата Бозе–Эйнштейна (ВЕС).

В первой работе [12] конденсат в одной из двух ло-

кализованных мод зондируется оптическим пучком

внутреннего канала интерферометра Маха–Цандера

(MZI). Регистрация фотона в том или ином выход-

ном канале интерферометра переключала парамет-

ры удерживающего конденсат потенциала. Сохраняя

единство обозначений с работой [12], будем обозна-

чать эти события символами ±. Было показано, что

надлежащий выбор этих параметров приводит к ра-

дикальной перестройке состояния конденсата. Не ме-

нее эффективный инструмент его контроля предло-

жен в [9]. Прежняя схема из [12] модифицирована

дополнительной оптической петлей, создающей коге-

рентную обратную связь в зондирующем пучке. Ини-

циируемые фоторегистрациями переключения про-

исходят между различными фазовыми сдвигами в

петле когерентной обратной связи. Сам конденсат

уже не затронут внешней обратной связью, но еще

нельзя говорить о реализации схемы рис. 2. Это де-

лается в настоящей работе, где переключения между

фазовыми сдвигами ϕ± происходят во втором внут-

реннем канале MZI, не задействованном в зондиро-

вании конденсата. На рисунке 3 (как отсылка к схеме

рис. 2) отмечены границы систем S и C.

Необходимы некоторые дополнительные коммен-

тарии касательно мотивации такого рода исследова-

ний. Организация автоконтроля систем с помощью

искусственной обратной связи радикально меняет их

свойства. Это в полной мере относится уже к класси-

ческим системам [13]. Часто новые свойства оказыва-

ются неожиданными и труднообъяснимыми. Обыч-

ная физическая интуиция помогает не всегда. В еще

большей степени сказанное касается квантовых си-

стем. Процесс генерации событий открытой кванто-

вой системой обладает имманентной случайностью,

природа которой лежит в самых фундаментальных

основах квантовой физики. Организация обратной

связи на основе этой случайности способна породить

систему с совершенно неожиданными и потенциаль-

но ценными свойствами, как показано в [14]. Сле-

довательно, вполне оправдан “свободный поиск” и

накопление теоретических моделей квантовой обрат-
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Схема управления двухъям-

ным атомарным конденсатом Бозе–Эйнштейна в ин-

терферометре Маха–Цандера при помощи обратной

связи, контролирующей фазовый сдвиг в свободном

плече интерферометра

ной связи. К такого рода исследованиям относится и

настоящая работа.

2. Модель. Действие обратной связи, рассмат-

риваемой в данном работе, зависит от типа зареги-

стрированного события – в каком из двух выходных

каналов интерферометра был зарегистрирован фо-

тон. В соответствии с этим происходит переключе-

ние фазового сдвига, расположенного в свободном

от конденсата плече интерферометра. Ясно, что тип

события может быть описан бинарной классической

переменной. Последовательность событий (история)

оказывается связанной с эволюцией состояния самой

контролируемой системы. Существует удобный фор-

мализм, приспособленный для описания такого ро-

да гибридов квантовой и классической систем [15].

Предметом изучения в нем являются условные со-

стояния ˆ̺(±), индексированные типом последнего по

времени зарегистрированного события – типом фо-

торегистрации в детекторах D± на выходе интерфе-

рометра. В таком простейшем подходе история реду-

цируется до последнего по времени события. Полная

матрица плотности конденсата является суммой мат-

риц плотности условных состояний: ˆ̺ = ˆ̺(+) + ˆ̺(−),

а вероятность того, что последняя фоторегистрация

была в детекторе σ, есть pσ = Tr ˆ̺(σ). Простран-

ственная структура конденсата предполагается в ви-

де двух локализованных мод a и b с операторами

рождения и уничтожения â†, â и b̂†, b̂ соответствен-

но. Мода a зондируется оптическим пучком внут-

ри интерферометра. Частота зондирующего излуче-

ния имеет большую отстройку от частот атомных

резонансов (так называемый режим дисперсионного

взаимодействия [16]). При этом реальные переходы

с возбуждением атомов конденсата очень редки, а

зондирующее излучение приобретает фазовый сдвиг,

пропорциональный числу атомов в зондируемой мо-

де [17].

В отсутствие обратной связи эволюция состояния

конденсата в марковском приближении подчиняет-

ся управляющему уравнению (здесь и далее будем

записывать управляющие уравнения в безразмерной

форме):

d

dt
ˆ̺+ ı[Ĥ, ˆ̺] =

∑

σ=±

(
2Êσ(ϕ)ˆ̺Ê†

σ(ϕ)−

− {Ê†
σ(ϕ)Êσ(ϕ), ˆ̺}

)
, (1)

правую часть которого образует структура Линдбла-

да, ответственная за необратимость эволюции. Фи-

гурными скобками здесь и далее обозначены анти-

коммутаторы. Операторами Линдблада в этой струк-

туре служат амплитуды выходных полей (см. рис. 3,

оба светоделителя интерферометра предполагаются

сбалансированными)

Ê±(ϕ) .=
1√
2

(
eıχâ

†â ± eıϕ
)
, (2)

отвечающих событиям фоторегистраций в одном из

двух детекторов на выходе MZI. Ê±(ϕ) сформирова-

ны выходным светоделителем как суперпозиции ам-

плитуд внутренних пучков интерферометра. Эти ам-

плитуды подверглись фазовым сдвигам: в зондирую-

щем пучке сдвиг создается атомами моды a и предпо-

лагается пропорциональным их числу, χ – фазовый

сдвиг, создаваемый одним атомом; ϕ – контролируе-

мый фазовый сдвиг во втором пучке.

Марковское приближение в случае обратной свя-

зи не будет нарушено, если последняя достаточно

быстрая. При этом следует от единого управляю-

щего уравнения перейти к системе связанных урав-

нений на операторы условных состояний. Это мож-

но сделать, заметив, что изменение состояния систе-

мы непосредственно в результате фоторегистрации
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описывается так называемыми сэндвичными члена-

ми типа Êσ(ϕ)ˆ̺Ê†
σ(ϕ). Действие обратной связи при-

вязано к актам фоторегистрации и потому долж-

но влиять на структуру именно сэндвичных слагае-

мых. Опираясь на эти соображения, можно записать

управляющие уравнения в следующем виде:

d

dt
ˆ̺(+) + ı[Ĥ, ˆ̺(+)] =

∑

σ=±

(
2Ê+(ϕσ)ˆ̺

(σ)Ê†
+(ϕσ)−

− {Ê†
σ(ϕ+)Êσ(ϕ+), ˆ̺

(+)}
)
,

d

dt
ˆ̺(−) + ı[Ĥ, ˆ̺(−)] =

∑

σ=±

(
2Ê−(ϕσ)ˆ̺

(σ)Ê†
−(ϕσ)−

− {Ê†
σ(ϕ−)Êσ(ϕ−), ˆ̺

(−)}
)
. (3)

В отсутствие фазовых сдвигов во втором пучке

операторами Линдблада являются Ê±(0). Связь с ни-

ми дается матрицами

(
Ê+(ϕσ1)

Ê−(ϕσ2 )

)
= U(ϕσ1 , ϕσ2 ) ·

(
Ê+(0)
Ê−(0)

)
;

U(ϕσ1 , ϕσ2) =(
cos(ϕσ1/2)e

ıϕσ1/2 −ı sin(ϕσ1/2)e
ıϕσ1/2

−ı sin(ϕσ2/2)e
ıϕσ2/2 cos(ϕσ2/2)e

ıϕσ2/2

)
(4)

В случае отсутствия обратной связи (ϕ+ = ϕ− =

= ϕ) матрица U унитарна. Иначе говоря, различный

выбор ϕ соответствует различным “распутываниям”

(unraveling) [5] операции фотодетектирования.

Для описания динамики конденсата, гамильтони-

ана Ĥ, выбрана простейшая модель. В ней отсутству-

ет взаимодействие между атомами в локализованных

модах. Глубины потенциальных ям обеих мод пред-

полагаются одинаковыми. Поскольку полное число

атомов конденсата не изменяется, соответствующие

слагаемые, пропорциональные â†â и b̂†b̂, могут быть

отброшены. В итоге оставлена только структура

Ĥ = ω

(
â†b̂+ b̂†â

)
, (5)

принципиально важная для дальнейшего и описы-

вающая переходы атомов между модами. Здесь ω –

безразмерный параметр, равный отношению скоро-

сти перехода атома между модами к частоте фото-

регистраций.

Пользуясь (2), можно в явном виде развернуть

структуру правых частей в (3):

d

dt
ˆ̺(+) + ı[Ĥ, ˆ̺(+)] = eıχn̂ ˆ̺e−ıχn̂ + ˆ̺− 4ˆ̺(+) +

+ eıχn̂
(
e−ıϕ+ ˆ̺(+) + e−ıϕ− ˆ̺(−)

)
+

+

(
eıϕ+ ˆ̺(+) + eıϕ− ˆ̺(−)

)
e−ıχn̂,

d

dt
ˆ̺(−) + ı[Ĥ, ˆ̺(−)] = eıχn̂ ˆ̺e−ıχn̂ + ˆ̺− 4ˆ̺(−) −

− eıχn̂
(
e−ıϕ+ ˆ̺(+) + e−ıϕ− ˆ̺(−)

)
−

−
(
eıϕ+ ˆ̺(+) + eıϕ− ˆ̺(−)

)
e−ıχn̂. (6)

Здесь n̂
.
= â†â; ˆ̺ – полный статистический оператор

атомарного конденсата: ˆ̺ = ˆ̺(+) + ˆ̺(−). Он получа-

ется “забвением” информации о типе последней фо-

торегистрации. Из (6) следует

d

dt
ˆ̺+ ı[Ĥ, ˆ̺] = 2eıχn̂ ˆ̺e−ıχn̂ − 2ˆ̺. (7)

В этом уравнении отсутствуют следы обратной свя-

зи, что является результатом отмеченного забвения

информации.

3. Случай быстрого разрушения когерент-

ности. “Динамический” базис в пространстве со-

стояний конденсата, диагонализующий гамильтони-

ан (5), т.е. естественный при описании динамики, не

совпадает с “кинетическим” базисом. Последний наи-

более удобен для представления необратимой эволю-

ции – правых частей (6) и (7). Диагональные мат-

ричные элементы операторов ˆ̺ и ˆ̺(±) в этом бази-

се эволюционируют независимо от недиагональных,

которые претерпевают затухание – разрушение коге-

рентности. Различие динамического и кинетическо-

го базисов представляет основную трудность при по-

лучении точных решений управляющих уравнений.

Если сильно различны характерные масштабы вре-

мени гамильтоновой и диссипативной эволюции, тот

или иной базис становится “главным”, что подсказы-

вает соответствующую трансформацию и упрощение

уравнений.

Мы рассмотрим ситуацию быстрого разрушения

когерентности, когда главным оказывается кинети-

ческий базис. Это базис Фока по числам атомов в

модах a и b. Будет предполагаться фиксированным

полное число атомов в конденсате и использоваться

краткое обозначение для векторов кинетического ба-

зиса: |n〉 .= |n〉a ⊗ |N − n〉b. Зондирование конденсата

разрушает когерентность между разными n. Гамиль-
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тониан генерирует эту когерентность, но относитель-

но медленно: |ω| ≪ 1. Поэтому можно ограничиться

диагональными и ближайшими к диагонали элемен-

тами матрицы плотности:

ˆ̺ =

N∑

n=0

(
pn|n〉〈n|+ qn|n+ 1〉〈n|+ qn|n〉〈n+ 1|

)
, (8)

аналогично для ˆ̺(±), однако в присутствие обрат-

ной связи матричные элементы также получают за-

висимость от фазовых сдвигов ϕ±. Черта над сим-

волом обозначает комплексное сопряжение. Уравне-

ния dqn/dt = ... и dq
(±)
n /dt = ... содержат в пра-

вых частях, наряду со слагаемыми ∝ ω, также и

члены эволюционирующие со скоростью ∝ 1 (в ис-

пользуемой нами безразмерной форме). В уравнени-

ях dpn/dt = ... и dp
(±)
n /dt = ... таких членов нет.

Следовательно, qn и q
(±)
n , как более быстрые пере-

менные, оказываются подчинены медленной эволю-

ции pn и p
(±)
n . Это позволяет перейти к уравнениям,

содержащим только диагональные элементы матриц

плотности:

d

dt
pn =

=
ω2

2

[
(n+ 1)(N − n)pn+1 + n(N − n+ 1)pn−1

]
−

− ω2

2

[
(n+ 1)(N − n) + n(N − n+ 1)

]
pn,

d

dt
p(+)
n (ϕ+, ϕ−) +Wn(ϕ+, ϕ−) · n(N − n+ 1)×

×
(
p
(+)
n−1(ϕ+, ϕ−)− p(+)

n (ϕ+, ϕ−)

)
+

+Wn−1(ϕ+, ϕ−) · (n+ 1)(N − n)×

×
(
p
(+)
n+1(ϕ+, ϕ−)− p(+)

n (ϕ+, ϕ−)

)
=

= 2

(
Vn(ϕ+, ϕ−)− 2

)
p(+)
n (ϕ+, ϕ−) +

+ 2

(
1 + cos(χn− ϕ−)

)
pn. (9)

Здесь использована связь p
(−)
n = pn − p

(+)
n ;

Vn(ϕ+, ϕ−)
.
= cos(χn− ϕ+)− cos(χn− ϕ−) (10)

и

Wn(ϕ+, ϕ−)
.
= (11)

.
= ω2 · cos(χ/2)Vn+1/2(ϕ+, ϕ−)− 2

V 2
n+1/2(ϕ+, ϕ−)− 4 cos(χ/2)Vn+1/2(ϕ+, ϕ−) + 4

.

В установившемся режиме pn = 1/(N + 1).

4. Результаты и обсуждение. Нас далее бу-

дет интересовать воздействие обратной связи на

распределение числа атомов по ямам, т.е. величи-

ны p
(+)
n и p

(−)
n , в установившемся режиме. Удоб-

ным инструментом при исследовании распределе-

ний является информация Кульбака (расхождение

Кульбака–Лейблера) [18]. Ее величина характеризу-

ет отклонение исследуемого распределения от неко-

торого реперного. Информация Кульбака всегда

неотрицательна и обращается в нуль при совпадении

распределений. В качестве реперных использовались

поочередно два распределения. В обоих случаях об-

наруживаются интересные следствия наличия обрат-

ной связи.

В первом варианте реперным выбрано однород-

ное распределение полного числа атомов N между

двумя ямами: pn = (1 + N)−1. Напомним, что та-

ковым является установившееся распределение в от-

сутствие информации о типе последней фотореги-

страции. Целесообразность выбора диктуется есте-

ственным ожиданием обнаружить перекос условных

распределений p
(+)
n и p

(−)
n с преимущественным за-

селением одной из ям. В сумме эти распределения,

как своего рода “позитив”, и “негатив” должны да-

вать однородное распределение. Важно понять сте-

пень преимущественного заселения одной из ям по-

средством используемого типа обратной связи. Ин-

формация Кульбака как функция ϕ+ и ϕ− для этого

случая имеет вид

K(±)(ϕ+, ϕ−) =

N∑

n=0

P (±)
n (ϕ+, ϕ−)×

× ln

(
P (±)
n (ϕ+, ϕ−) · (N + 1)

)
. (12)

Здесь фигурируют нормированные на

единицу распределения P
(σ)
n (ϕ+, ϕ−)

.
=

.
= p

(σ)
n (ϕ+, ϕ−)/

∑
n′ p

(σ)
n′ (ϕ+, ϕ−). Величины

K(±)(ϕ+, ϕ−) характеризуют степень неоднород-

ности распределений P
(±)
n (ϕ+, ϕ−). Заметим, что

эту неоднородность условные распределения могут

приобрести уже при ϕ+ = ϕ−, т.е. когда переключе-

ний нет и обратная связь фактически отсутствует.

Поэтому целесообразно рассмотреть также вариант,

где реперными распределениями, с которыми срав-

ниваются P
(σ)
n (ϕ+, ϕ−) выступают P

(σ)
n (ϕ, ϕ), где

ϕ
.
= (ϕ+ + ϕ−)/2. Это ближайшая к (ϕ+, ϕ−) точка

диагонали плоскости фазовых сдвигов, в которой

прекращаются их переключения и, соответственно,

действие обратной связи. Для распределений в

точках диагонали далее используются обозначе-
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ния R
(±)
n (ϕ++ϕ−

2 ), и соответствующая информация

Кульбака

K
(±)
fb (ϕ+, ϕ−) =

=

N∑

n=0

P (±)
n (ϕ+, ϕ−) · ln

(
P

(±)
n (ϕ+, ϕ−)

R
(±)
n (ϕ++ϕ−

2 )

)
. (13)

Расчеты сделаны для N = 10, χ = π/20, ω = 0.07.

Поскольку K(−)(ϕ+, ϕ−) = K(+)(2π − ϕ−, 2π − ϕ+)

(аналогично для K
(±)
fb ), результаты приведены толь-

ко для K(+)(ϕ+, ϕ−) и K
(+)
fb (ϕ+, ϕ−).

Диагонали ϕ+ = ϕ− квадратных полей рис. 4a, b

отвечают отсутствию обратной связи. Из ри-

сунка 4a видно упомянутое выше отклонение

P
(+)
n (ϕ+, ϕ−) |ϕ+=ϕ− от однородного распределения.

Однако, что весьма примечательно, максимальное

отклонение в терминах информации Кульбака

имеет место при наличии переключений фазовых

сдвигов между ϕ+ ≃ −0.65π и ϕ− ≃ −0.2π (выбрана

наиболее близкая к диагонали точка). K
(+)
fb (ϕ+, ϕ−)

является показателем расхождения распределения в

точке (ϕ+, ϕ−) от распределения в ближайшей диа-

гональной точке (ϕ++ϕ−

2 , ϕ++ϕ−

2 ), где отсутствует

обратная связь. Во всех диагональных точках K
(+)
fb ,

естественно, обращается в нуль, и максимумы лежат

в стороне. Как видно из рис. 4b, они группируются в

пары, расположенные по разные стороны диагонали

на одинаковом расстоянии от нее. Вся картина

инвариантна при сдвиге вдоль диагонали на 2
√
2π,

чему соответствует одновременное изменение ϕ+ и

ϕ− и, следовательно, их полусуммы на 2π. Можно

заметить, что нижний максимум из левой пары на

рис. 4b имеет координату ϕ+ ≃ −0.65π, а верхний

максимум – координату ϕ− ≃ −0.2π. Точка с этими

координатами – максимум K(+)(ϕ+, ϕ−). Остается

неясным – является ли это случайным совпадением

или нет.

Вышеуказанное обстоятельство, что максимумы

расхождений Кульбака–Лейблера лежат в стороне

от главной диагонали, может быть потенциально ис-

пользовано для приготовления состояния двухмодо-

вого конденсата, в котором атомы преимущественно

находятся лишь в одной из ям. Заметим, что опти-

ческое зондирование уже делает распределение ато-

мов по ямам не равномерным. Обратная связь спо-

собна усилить эту неравномерность (что следует из

большей величины максимумов на рис. 4b по срав-

нению с рис. 4a). При этом нет необходимости в ре-

альном времени изменять сам формирующий опти-

ческую ловушку потенциал, что является несомнен-

ным преимуществом предлагаемой схемы как нового

Рис. 4. (Цветной онлайн) Расхождения Кульбака–

Лейблера между: (a) – распределениями P
(+)
n (ϕ+, ϕ−)

и pn = 1
N+1

; (b) – распределениями P
(+)
n (ϕ+, ϕ−) и

R
(±)
n (

ϕ++ϕ−

2
), вычисленные при χ = π/20, ω = 0.07,

N = 10

перспективного инструмента инженерии квантовых

состояний.

5. Заключение. Рассмотренная модель интер-

ферометрического контроля состояния атомарного

бозе-конденсата с помощью системы обратной свя-

зи демонстрирует контринтуитивное явление. Обрат-

ная связь не затрагивает динамику конденсата (не

меняет параметры гамильтониана) и не модифици-

рует его состояние сверх того, что диктуется “стан-

дартной” реакцией системы на очередное событие

фоторегистрации. Обратная связь инициирует пере-

ключения между различными распутываниями ин-
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формационных событий. Система, как генератор со-

бытий, оказывается чувствительной к наличию та-

кого переключения, что странно с классической точ-

ки зрения, поскольку манипуляции производятся над

уже рассеянным системой излучением. Есть основа-

ния толковать это как исключительно квантовое яв-

ление: во-первых, понятие распутывания отсутствует

в классике; во-вторых, зондирующее излучение, как

неотъемлемая часть системы обратной связи, демон-

стрирует в нашей модели и волновые, и корпуску-

лярные свойства. Первые позволяют вносить фазо-

вые сдвиги в пучки, а вторые позволяют оперировать

с хорошо локализованными во времени событиями

фоторегистраций и привязывать к ним переключе-

ния фазовых сдвигов (переключения распутываний).

И конденсат, и зондирующее излучение проявляют

существенно квантовые свойства, что выражается в

формировании квантовой запутанности между чис-

лом атомов в конденсате и фазой поля. Именно это

обстоятельство и делает рассмотренную схему обрат-

ной связи рабочей и эффективной.

В плане дальнейших исследований представляет

интерес переход от событий (+) и (-) как специфи-

каторов состояний ˆ̺(+) и ˆ̺(−) к более длинным исто-

риям. Есть основания ожидать, что обратная связь

в этом случае обеспечит еще более сильный перекос

условных распределений полного числа атомов меж-

ду ямами.
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Особенности альфа-распада высоковозбужденных состояний
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В рамках оболочечной модели без инертного кора (МОБИК) рассчитан спектр ядра 10Be в широком

диапазоне энергий возбуждения. Для уточнения положения уровней использована процедура экстра-

поляции. Вычислены ширины альфа-распада резонансных состояний этого ядра, использовался разра-

ботанный авторами метод ортогональных функций кластерных каналов, который использует волновые

функции МОБИК. Теоретически предсказана уникальная для альфа-распада легких ядер мода – ис-

пускание альфа-частиц не только в канал α + 6He, но и в канал α + 6He*(2+). Она характерна для

состояний аномальной, но играет заметную роль и в распаде состояний нормальной четности с большим

спином, причем для некоторых таких резонансов второй канал оказывается доминирующим.

DOI: 10.31857/S1234567822220013, EDN: lxmjgc

Высокоточные теоретические методы описания

свойств легких ядер и ядерных реакций, вызыва-

емых их столкновениями, активно развиваются в

настоящее время. Важную роль среди этих мето-

дов играют подходы, называемые ab initio, основан-

ные на использовании многочастичного уравнения

Шредингера с реалистическими нуклон-нуклонными

потенциалами и его решении с помощью мощных

компьютерных кодов на широком функциональном

базисе. Одним из основных методов, описывающих

структуру легких ядер, является Модель Оболочек

Без Инертного Кора [1, 2]. Использующиеся в дан-

ном подходе реалистические NN-потенциалы могут

быть получены исходя из Киральной Эффектив-

ной Теории Поля [3–5] или из данных о нуклон-

нуклонном рассеянии с использованием метода об-

ратной J-матрицы [6], в текущей работе использо-

вался потенциал Daejeon16 [7], относящийся к потен-

циалам первого типа. Этот потенциал был проверен

в разнообразных расчетах различных свойств ядер с

массами A ≤ 16 и доказал свою эффективность для

подобных задач.

Данные теоретические подходы открывают новые

перспективы исследования свойств атомных ядер,

лежащих близко к границе области нуклонной ста-

бильности. Экспериментальное изучение таких ядер

1)e-mail: rodkindm92@gmail.com

является достаточно трудной задачей, разные экспе-

рименты нередко дают противоречивые результаты,

поэтому результаты теоретических расчетов могут

служить хорошим ориентиром для уточняющих экс-

периментов, а иногда и “третейским судьей”.

Нижние состояния легких стабильных ядер экс-

периментально хорошо известны. Поэтому теоре-

тические расчеты характеристик подобных состо-

яний могут служить для проверки качества NN-

потенциала и оценки скорости сходимости результа-

тов расчетов для изучаемого класса ядерных систем.

Модель Оболочек Без Инертного Кора (МОБИК)

и подобные ей методы, однако, не приспособлены для

непосредственного описания распада ядерных состо-

яний и ядерных реакций. Для решения таких за-

дач были предложены разные ab initio подходы, опи-

сывающие процесс перехода в кластерные каналы.

Среди них методы, которые объединяют МОБИК и

Модель Резонирующих Групп (МРГ) [8], а именно,

МОБИК/МРГ [9] и Модель Оболочек Без Инертно-

го Кора с Континуумом (МОБИКК) [10] представля-

ются наиболее развитыми, но их область применимо-

сти оказалась довольно узкой. В частности, в рамках

этих схем крайне затруднен расчет характеристик

распада ядерных состояний в каналы в случаях, ко-

гда масса легкого фрагмента Al > 3. Это обстоятель-

ство не позволяет проводить с их помощью систе-

матические исследования альфа-распада. Авторами
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был разработан новый подход – Метод Ортогональ-

ных Функций Кластерных Каналов (МОФКК), ко-

торый использует решения МОБИК модели и базис

ортогонализованных волновых функций (ВФ) кла-

стерных каналов [11–16]. Одним из его преимуществ

является то, что он позволяет обойти указанные за-

труднения при исследовании значительного числа

ядерных систем.

В предыдущих работах в рамках МОФКК мы

рассматривали каналы альфа-распада на примере

резонансных состояний 7Li [16] (в данном случае

более легким фрагментом оказывается тритон) и
8Be [14]. В последней работе были проведены рас-

четы энергий связи, спектра, а также ширин альфа-

распада большого числа состояний положительной

четности, в том числе и для высоковозбужденных

состояний. В данной работе представленные резуль-

таты вычисления характеристик резонансных состо-

яний как положительной, так и отрицательной чет-

ности существенно более системы – ядра 10Be для

всех возможных каналов с образованием в конечном

состоянии систем 4He + 6He(0+) и 4He + 6He(2+).

Ядро 10Be представляет собой довольно попу-

лярный объект теоретических исследований, хотя

его чаще изучали в рамках общих исследований

ядер этой массы и в основном проводились расче-

ты характеристик стабильных нижних состояний,

а не высоколежащих резонансов. Расчеты проводи-

лись как на базисе самых разнообразных кластер-

ных моделей – [17–19], так и оболочечных ab initio

моделей – в рамках МОБИК [20, 21] или в рам-

ках оболочечной Монте-Карло модели [22, 23]. В

рамках более простых моделей проводились расче-

ты плотностей [24], спектроскопических факторов

[25], асимптотических нормировочных коэффициен-

тов [26] и ширин распада в 4He + 6He(0+)-канал [27,

28]. Наиболее важные экспериментальные данные о

свойствах резонансных уровней 10Be базируются на

анализе реакций 4He(6He, 6He)4He, 6Li(6He, 10Be)d,
6Li(6He, 6He + 4He)d, 7Li(t, γ)10Be, сводка этих дан-

ных приведена в работе [29].

В настоящей работе представлены результаты ab

initio вычислений энергий и ширин альфа-распада

состояний ядра 10Be. Использовались МОБИК и

МОФКК соответственно. Ab initio расчеты ширин

альфа-распада состояний этого ядра проведены

впервые. Изучены различные каналы распада,

включая и те, в которых ядро-остаток находит-

ся в возбужденном состоянии, т.е. его “тонкая

структура”.

Кратко представим основные моменты МОФКК

подхода. Более подробно данный подход изложен

в работах [14, 16]. Основным элементом данно-

го метода является построение трансляционно-

инвариантных А-нуклонных ВФ произвольного

двухфрагментного кластерного канала A = A1 + A2

в виде суперпозиции детерминантов Слейтера (ДС).

Волновые функции отдельно взятого кластерного

канала cκ выражаются в следующем виде:

Ψcκ
A ,nl = Â{Ψ{k1}

A 1
Ψ

{k2}
A 2

ϕnl(ρ)}JcJMJT , (1)

где Â – антисимметризатор, Ψ
{ki}
A i

– трансляционно-

инвариантная внутренняя ВФ фрагмента, зада-

ваемая набором квантовых чисел {ki}; ϕnlm(ρ) –

ВФ относительного движения. Волновая функ-

ция кластерного канала задается множеством

квантовых чисел cκ, которое включает в себя

{k1}, {k2}, n, l, Jc, J,MJ , T , где J – полный момент, а

Jc – спин канала.

Следует отметить, что ВФ (1) одного и того же

канала cκ с разными n не ортогональны. Создание

ортонормированных базисных функций канала cκ
выполняется путем диагонализации матрицы обмен-

ного ядра

||Nnn′ || = 〈Ψcκ
A ,n′ |Ψcκ

A ,n〉 =
= 〈Ψ{k1}

A1
Ψ

{k2}
A2

ϕnl(ρ)|Â2|Ψ{k1}
A1

Ψ
{k2}
A2

ϕn′l(ρ)〉. (2)

Собственные значения и собственные функции

матрицы обменного ядра задаются следующими вы-

ражениями:

εκ,k = 〈Â{Ψ{k1}
A1

Ψ
{k2}
A2

fk
l (ρ)}|1̂|Â{Ψ{k1}

A1
Ψ

{k2}
A2

} fk
l (ρ)〉;

(3)

fk
l (ρ) =

∑

n

Bk
nlϕnl(ρ). (4)

В результате ВФ ортонормированного базиса ка-

нала cκ принимают вид

ΨSD,cκ
A ,kl = ε

−1/2
κ,k |Â{Ψ{k1}

A1
Ψ

{k2}
A2

fk
l (ρ)}〉; (5)

Кластерный формфактор (КФФ), который

описывает относительное движение кластеров

А-нуклонной волновой функции, в форме раз-

ложения по осцилляторному базису выражается

как:

Φcκ
A (ρ) =

∑

k

ε
−1/2
κ,k

∑

n,n′

Bk
nlB

k
n′lC

n′l
AA1A2

ϕnl(ρ), (6)

где коэффициент Cnl
AA1A2

выражается как:

Cnl
AA1A2

= 〈Â{Ψ{k1}
A1

Ψ
{k2}
A2

ϕnl(ρ)}|ΨA〉. (7)
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Спектроскопический фактор (СФ) определяется

как норма КФФ, для обсуждаемого канала cκ его

можно записать в виде

Scκ
l =

∑

k

ε−1
k

∑

nn′

Cnl
AA1A2

Cn′l
AA1A2

Bk
nl B

k
n′l. (8)

Как и в наших предыдущих работах [15, 16], мы

используем процедуру сшивки КФФ с асимптотиче-

ской волновой функцией соответствующего канала.

В общем случае процедура включает, во-первых, на-

хождение точек сшивки ρm, в которых логарифми-

ческие производные КФФ и функции

Ξl(ρ) = (F 2
l (ρ) +G2

l (ρ))
1/2, (9)

где Fl(ρ) и Gl(ρ) – регулярная и нерегулярная куло-

новкие функции, совпадают. Ширина резонанса рас-

считывается с помощью выражения, подобного тому,

которое используется в традиционной R-матричной

теории:

Γ =
~
2

µk0
Ξl(ρm)−2(Φcκ

A (ρm))2. (10)

В то же время следует подчеркнуть, что наш подход

отличается от традиционного R-матричного тем, что

выбор точки сшивки четко определяется упомянутой

процедурой, а не является подгоночным параметром.

Таким образом, КФФ в ее новом (учитываю-

щем требование ортогональности и нормировки – см.

[11, 12]) определении позволяет сшить его с асимпто-

тической волновой функцией на относительно малых

расстояниях, где влияние ядерного взаимодействия

мало по сравнению с кулоновскими эффектами и об-

менными эффектами, порожденными антисимметри-

зацией.

В расчетах используется базис, включающий все

десятинуклонные функции вплоть до числа допол-

нительных квантов Nmax = 10. Его размерность –

1.34 · 109 детерминантов Слейтера. Таким образом,

характеристики состояния положительной четности

вычислялись для базисов с Nmax = 0, 2, 4, 6, 8, 10,

а отрицательной четности – для Nmax = 1, 3, 5, 7, 9.

Расчеты МОБИК были выполнены с помощью кода

Bigstick [30], который удобен для использования на

многопроцессорных вычислительных кластерах.

В наших предыдущих работах [15, 16] было по-

казано, что даже не слишком большое отклонение

расчетной энергии резонанса от экспериментальной

приводит к заметному изменению расчетных зна-

чений парциальных ширин его распада. По этой

причине использование экспериментальных значе-

ний резонансных энергий для расчета ширин явля-

ется предпочтительным. Если они не известны, то

используются теоретические результаты.

Результаты МОБИК расчетов энергий состояний

ядра 10Ве на максимальном доступном для расчетов

базисе с Nmax = 10 сходятся не полностью, поэтому

в дополнение проводится процедура их экстраполя-

ции. В данной работе использовался метод экстрапо-

ляции “A5” [31] для получения полных энергий связи

состояний (TBE) ядра 10Ве в “бесконечном” базисе

МОБИК модели.

Результаты применения развитого подхода для

описания спектра 10Ве в диапазоне вплоть до E∗ ≃
≃ 13МэВ представлены в табл. 1. В расчете вос-

производятся все экспериментально наблюдаемые в

этом диапазоне уровни. Имеет место хорошее соот-

ветствие между экспериментальными E∗
exp и теоре-

тически рассчитанными E∗
th энергиями связи состо-

яний для большинства известных эксперименталь-

но уровней, со средней точностью в несколько сотен

кэВ. Исключение составляет уровень 0+2 , для кото-

рого E∗
exp − E∗

th = 1.75МэВ. За счет этой большой

разницы возникает “инверсия” – изменение после-

довательности уровней по сравнению с эксперимен-

тальной. Формально в исследованной области энер-

гий есть еще один пример инверсии уровней 10.15 и

10.57 МэВ. Однако в соответствии как с расчетны-

ми, так и с экспериментальными данными эти уров-

ни лежат очень близко друг к другу. Для низколежа-

щих уровней качество описания несколько выше, чем

для высоколежащих. Характерным является превы-

шение экспериментальных значений энергий связи

над теоретическими, но это вызвано, по всей видимо-

сти, не с недостатками экстраполяционной процеду-

ры, а со свойствами используемого NN-потенциала.

Для основного состояния 10Be разница составляет

всего 53 кэВ. Столь высокая точность описания пол-

ных энергий связи нуклонно-стабильных ядер явля-

ется характерной для потенциала Daejeon16. Расче-

ты указывают на существование в исследованном

диапазоне значительного количества теоретически

рассчитанных уровней, которым не находится яв-

ного соответствия. Для нескольких эксперименталь-

ных уровней, спин которых, согласно [29], определен

недостаточно надежно (отмечены в табл. 1 индексом
a), наши расчеты подтверждают корректность его

идентификации. Единственному в данном диапазоне

состоянию c энергией E∗ = 11.23МэВ с не иден-

тифицированным спином, а также и неточно опре-

деленной шириной распада можно, по всей видимо-

сти, поставить в соответствие полученный в расче-

тах уровень 0+4 , фоном для которого является силь-

но перекрывающееся с ним чрезвычайно широкое (и,

поэтому, не выделенное при анализе экспериментов)

состояние 0+3 (см. ниже табл. 2).

5 Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022



640 Д. М. Родкин, Ю. М. Чувильский

Отсутствие в спектроскопических таблицах девя-

ти полученных нами уровней (столбцы 4 и 5 табл. 1)

может быть объяснено, хотя и предположительно,

вполне естественными причинами. За исключением

состояния 0−1 , для всех уровней аномальной чет-

ности открыты либо s-, либо p-волновые нейтрон-

ные каналы распада, а для таких каналов характер-

ны большие парциальные ширины, которые сильно

затрудняют наблюдение таких резонансов. Для 0−1
характерна противоположная ситуация – он распада-

ется лишь в нейтронный d-волновой канал с, очевид-

но, весьма малой шириной. Малая ширина (см. ни-

же табл. 2) является препятствием для обнаружения

также и для состояния 4+1 . Менее надежным пред-

ставляется объяснение отсутствия в спектре состо-

яния 2+4 . Возможно, оно, так же как и большинство

других, обладает большой нейтронной шириной и пе-

рекрывается с состоянием 2+5 .

Сравнение результатов вычислений спектра уров-

ней ядра 10Ве в представленном ab initio подходе с

результатами расчетов в моделях с инертным кором

демонстрирует более высокое качество описания экс-

периментальных данных в первом случае. Так, в ра-

боте [28] был проведен расчет спектра обсуждаемого

ядра. Кором служила система 4Hе, осцилляторный

базис был ограничен однонуклонными функциями p-

и (2s − 1d)-оболочек. Использовался феноменологи-

ческий гамильтониан из работы [32]. Наборы уров-

ней в данном диапазоне энергий, полученные в двух

подходах, почти совпадают. Однако феноменологи-

ческий подход порождает два не наблюдаемых уров-

ня в нижней, хорошо исследованной части спектра, и

приводит к появлению нескольких случаев инверсии.

Основной целью данной работы является изу-

чение альфа-распада резонансных состояний 10Be

в рамках ab initio подхода. В первую очередь ис-

следованы процессы распада в канал α + 6He(0+).

Он открыт для достаточно высоко лежащих состо-

яний, его экспериментально измеренная пороговая

энергия Q = −7.4133МэВ. Также в него не могут

распадаться состояния аномальной четности. Таким

образом, вплоть до энергии возбуждения ∼ 13 МэВ

остается довольно небольшой список распадающих-

ся в этот канал резонансов, представленный в табл. 2.

Как указано выше, в вычислениях ширин мы пред-

почитали использовать, по возможности, известные

экспериментальные значения энергии испускания α-

частиц EHe
exp. Для остальных случаев (они помечены

в табл. 2 индексом b) расчеты ширин были проведены

для теоретически рассчитанных значений EHe
th .

В верхней части исследуемого спектра альфа-

распад состояний 10Be имеет тонкую структуру –

Таблица 1. Сравнение теоретического и экспериментального
спектров ядра 10Be

Jπ TBEth E∗
th TBEexp E∗

exp

0+1 65.030 0.00 64.977 0.00

2+1 61.302 3.72 61.609 3.37

0+2 60.599 4.43 58.797 6.18

1−1 59.160 5.87 59.017 5.96

2+2 58.749 6.28 59.018 5.96

2−1 58.535 6.49 58.713 6.26

3−1 57.314 7.71 57.606 7.37

2+3 56.531 8.49 57.435 7.54

1+1 56.322 8.71 — —

2−2 55.935 9.09 — —

4+1 55.398 9.63 — —

2+4 55.187 9.84 — —

3+1 55.068 9.96 — —

4−1 55.033 9.99 55.707 9.27a

2+5 54.684 10.34 55.417 9.56

1−2 53.895 11.13 54.455 10.57a

3−2 53.821 11.21 54.827 10.15

2−3 53.579 11.45 — —

1+2 53.327 11.70 — —

0−1 53.020 12.01 — —

0+3 52.843 12.18 — —

0+4 52.798 12.23 53.798 11.23

4+2 52.505 12.52 53.218 11.76a

5−1 52.296 12.73 53.047 11.93a

он может проходить не только в канал α + 6He(0+),

но и в канал α + 6He∗ (E∗ = 1.797МэВ, Jπ = 2+).

Особенностями этого канала являются более высо-

кая пороговая энергия – 9.055 МэВ, а также то, что в

этот канал могут распадаться состояния аномальной

четности. Результаты расчетов парциальных ширин

распада резонансов в этот канал также представле-

ны в табл. 2.

В последнем столбце табл. 2 приведены измерен-

ные к настоящему времени полные ширины распада

резонансных состояний Γtot
exp, представленные в таб-

лицах работы [29], а также основные моды распада.

Эти ширины включают в себя парциальные ширины

как альфа-распада, так и нейтронные, соотношения

между которыми неизвестны. Это затрудняет пря-

мое сравнение полученных нами результатов с экс-

периментальными. Можно, однако, указать, что ни в

одном из случаев полученная нами парциальная ши-

рина альфа-распада не превышает полную. С другой

стороны, отсутствие в спектроскопических таблицах

ссылки на наличие нейтронного распада какого-либо

уровня, по нашему мнению, не означает недооценку

в расчетах ширины альфа-распада, поскольку экспе-
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Таблица 2. Энергии распада (МэВ), спектроскопические факторы (SF), парциальные ширины распада (кэВ) в каналы α + 6He
и α+ 6He∗, характеризуемые угловым моментом l и спином канала S резонансных состояний 10Be

Jπ EHe l(S) SF ΓHe EHe∗ l(S) SF ΓHe∗ Decay

Γtot
exp

2+3 0.13 2(0) 0.344 0.0002 −1.67 — — —
n, α

6.3± 0.8

2−2 — — — — 0.035b
1(2)

3(2)

0.0058

0.413

8.8 · 10−12

7.4 · 10−14
—

4+1 2.37b 4(0) 0.246 8.8 0.572b
2(2)

4(2)

0.529

0.072

4.77

6 · 10−4
—

2+4 2.58b 2(0) 0.067 18.1 0.783b
0(2)

2(2)

4(2)

0.130

0.108

0.171

63.5

4.29

6.7 · 10−3

—

3+1 — — — — 0.902b
2(2)

4(2)

0.561

0.556

13.55

0.011
—

4−1 — — — — 0.061
3(2)

5(2)

0.652

0.043

3.6 · 10−9

1.2 · 10−16

n

150 ± 20

2+5 2.15 2(0) 0.027 25.3 0.351

0(2)

2(2)

4(2)

0.0019

0.089

0.0038

0.031

0.025

2.6 · 10−7

n,α

141 ± 10

1−2 3.11 1(0) 0.232 892 1.31
1(2)

3(2)

0.0417

0.005

20.5

0.063
—

3−2 2.74 3(0) 0.269 71.8 0.941

1(2)

3(2)

5(2)

0.065

0.112

0.095

15

0.345

1.2 · 10−4

α

296 ± 15

2−3 — — — — 2.39b
1(2)

3(2)

0.122

0.024

107

0.285
—

1+2 — — — — 2.64b 2(2) 0.017 5.55 —

0+3 3.77 0(0) 0.161 764 1.97 2(2) 0.200 145 —

0+4 3.77 0(0) 0.059 216 1.97 2(2) 0.054 20.4
α

200 ± 80

4+2 4.35 4(0) 0.389 42.2 2.55
2(2)

4(2)

0.0013

0.461

0.728

2.68

α

121 ± 10

5−1 4.52 5(0) 0.118 2.21 2.72
3(2)

5(2)

0.722

0.115

136

0.102

α

200 ± 80

риментальное измерение парциальных ширин распа-

да в нейтронные каналы является значительно бо-

лее трудной задачей, чем измерение ширин альфа-

распада.

Весьма интересными представляются результаты

исследования распада 10Be → α+6He∗(2+). Оказыва-

ется, что ширины распада некоторых состояний ано-

мальной четности не малы (> 10 кэВ), а в случае ре-

зонанса 2−3 эта величина достигает 107 кэВ. Таким

образом, обсуждаемый процесс доступен для экспе-

риментального наблюдения.

Полученные в данной работе результаты указы-

вают на еще более интересный эффект – конкурен-

цию двух обсуждаемых мод распада состояний нор-

мальной четности. Несмотря на существенно мень-

шую по сравнению с каналом α + 6He(0+) энергию

вылетающих α-частиц, в ряде примеров эта мода

вносит существенный вклад в полную ширину рас-

пада, а для состояния 5− – доминирует. Причиной

этого являются, очевидно, более низкие центробеж-

ные барьеры, характерные для распада высокоспи-

новых резонансов в этот канал. В итоге перспективы

наблюдения тонкой структуры распада таких состо-

яний представляются хорошими. Отметим еще, что

из-за высокого центробежного барьера в нейтронном

канале, очевидно, можно утверждать, что нейтрон-

ная ширина распада состояния 5− достаточно мала.

Следовательно, именно учет парциальной ширины

распада в канал α + 6He∗ приводит в соответствие

расчетные и экспериментальные данные.

Сравнение результатов расчета спектроскопиче-

ских факторов и ширин альфа-распада, полученных
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в феноменологических схемах (в частности, в под-

ходе работы [28]) приводит к следующим выводам.

В значительном числе случаев спектроскопические

факторы отличаются в несколько раз. Расчеты пар-

циальных ширин в рамках обычной R-матричной

схемы базируются на данных о спектроскопических

факторах и значениях одночастичных приведенных

ширин в точке сшивки (на радиусе канала rc).

Выясним различия нашего подхода и таких схем на

простом примере, когда ядерная часть потенциала

взаимодействия фрагментов распада выбирается в

виде прямоугольной ямы. В таком случае парциаль-

ная ширина равняется:

Γ = 2kPlγ
2 = 2kPlSFγ0(rc)

2, (11)

где k – волновой вектор относительного движения,

Pl – проницаемость барьера, γ0(rc) – одночастичная

приведенная ширина. При этом одночастичная при-

веденная ширина записывается как

γ0(rc)
2 =

~
2

Mcrc

1

2
r3c (Φ

cκ
A (rc))

2 ≈ ~
2

Mcrc
. (12)

Несколько примеров, позволяющих сравнить ре-

зультаты таких упрощенных расчетов ширин альфа-

распада состояний 2+5 , 0+3 , 4+2 и 5−1 в канал 4He +

+ 6He с полученными в рамках последовательного

расчета, включающего в себя процедуру сшивки кла-

стерного формфактора с асимптотической волновой

функцией в точке совпадения логарифмических про-

изводных, приведены в табл. 3. Энергии распада и

спектроскопические факторы для всех схем вычис-

ления – фиксированы. Величины, соответствующие

выбору радиуса канала rc в этой точке помечены

индексом 1, а в точке rc = 6фм – эта точка была

выбрана в работе [28] в результате подгонки полно-

го набора известных ширин распада состояний ядра
10Be – индексом 2. Как видно из таблицы 3, приме-

нение упрощенной схемы для каналов с малым ор-

битальным моментом l = 0 ÷ 2 приводит к удовле-

творительным результатам. Для каналов с большим

орбитальным моментом l = 4.5 эта упрощенная схема

дает завышенные результаты при корректном выбо-

ре значения радиуса канала – без процедуры подгон-

ки приближение (12) оказывается грубым.

Однако еще большее влияние на результаты рас-

чета ширин альфа-распада высокоспиновых состо-

яний оказывает отклонение точки сшивки КФФ и

асимптотической функции в рамках процедуры под-

гонки. Действительно, в представленных примерах

точка сшивки rc = 6фм находится в районе внешней

точки поворота, где значение Ξl(ρm)−2 становится

Таблица 3. Результаты расчета ширин альфа-распада ядра
10Be для различных схем сшивки, rc (фм) Γi (кэВ)

Jπ SF r1 ΓHe ΓHe
1 ΓHe

2

2+5 0.027 3.74 25.3 18.6 33.94

0+3 0.161 3.66 764 793 532

4+2 0.388 4.02 42.2 110 477

5−1 0.118 4.08 2.21 5.73 61.2

очень большим. В итоге, при подгонке радиуса ка-

нала под экспериментальные данные, относящиеся к

состояниям с большим спином, могут возникать рез-

кие искажения реальной картины распада.

Перечислим основные результаты проведенных

исследований.

1. В рамках МОБИК с использованием потенци-

ала Daejeon16 проведены ab initio расчеты спектра

системы 10Be вплоть до энергии возбуждения ∼13

МэВ. В расчете успешно воспроизводятся все наблю-

даемые в этом диапазоне уровни и, почти точно,

их последовательность. Предсказывается существо-

вание еще нескольких уровней.

2. Впервые проведены ab initio вычисления ши-

рин альфа-распада всех полученных состояний это-

го ядра. Для этого были изучены все открытые ка-

налы альфа-распада этих состояний. Использовался

разработанный для задач такого рода Метод Орто-

гональных Функций Кластерных Каналов.

3. Изучены ширины канала распада α+6He*(2+),

включая и распад состояний аномальной четности,

а также тонкая структура альфа-распада высоко-

возбужденных состояний нормальной четности яд-

ра 10Be. Показано, что ширина распада некоторых

резонансов в этот канал, несмотря на существенно

меньшую по сравнению с каналом α+ 6He(0+) энер-

гию вылетающих α-частиц, не мала. Для определен-

ных состояний нормальной четности эта мода рас-

пада вносит существенный вклад в полную ширину

распада, а для состояния 5− – доминирует. Обнару-

женный эффект доступен для экспериментального

наблюдения.
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Представлен краткий анализ результата эксперимента Нейтрино-4 и результатов других эксперимен-

тов по поиску стерильного нейтрино. Сделана оценка вклада в плотность энергии Вселенной стерильных

нейтрино с параметрами ∆m2
14 ≈ 7.3 эВ2 и sin2 2θ14 ≈ 0.36, измеренными в эксперименте Нейтрино-4.

Обсуждается проблема противоречия между измеренными параметрами стерильного нейтрино и наблю-

даемыми космологическими ограничениями. Этой статьей мы хотим привлечь внимание к ситуации,

возникающего противоречия между экспериментом и теорией, с целью поиска теоретических обоснова-

ний существования стерильного нейтрино в области масс порядка нескольких электронвольт, а также к

необходимости значительного увеличения точности эксперимента.

DOI: 10.31857/S1234567822220025, EDN: lxxrle

1. Введение. Начиная с эксперимента LSND в

2001 г., накопилось достаточно много указаний на

возможность существования стерильного нейтрино.

Аномалии наблюдались в нескольких ускорительных

и реакторных экспериментах: LSND на уровне до-

стоверности 3.8σ [1], MiniBooNE 4.7σ [2], реактор-

ная аномалия (РAA) 3σ [3, 4], а также в эксперимен-

тах с радиоактивными источниками GALLEX/GNO,

SAGE 3.2σ и BEST [5–7].

В 2018 году в эксперименте Нейтрино-4 [8] наблю-

дался прямой процесс осцилляций с достаточно вы-

сокой частотой. Это было первое прямое наблюде-

ние эффекта осцилляций реакторных антинейтрино

в стерильное состояние, в котором можно было опре-

делить одновременно частоту и амплитуду колеба-

ний. Параметры этого процесса составили ∆m2
14 ≈

≈ 7.26 эВ2 и sin2 2θ14 ≈ 0.38 при CL 3.5σ. Был пред-

ложен и реализован метод когерентного сложения

результатов измерений, позволивший непосредствен-

но наблюдать процесс осцилляций. В 2021 году было

опубликовано [9] подробное описание эксперимента,

начиная от подготовительных операций до конечного

результата с детальным анализом возможных систе-

матических ошибок и МС моделированием. Резуль-

тат был подтвержден: на уровне 2.9σ с параметрами

∆m2
14 = (7.3± 0.13st+1.16sys) эВ2 = (7.3± 1.17) эВ2 и

sin2 2θ14 = 0.36± 0.12stat(2.9σ). Статистический ана-

1)e-mail: serebrov_ap@pnpi.nrcki. ru

лиз на основе Монте-Карло дал оценку уровня до-

стоверности в 2.7σ.

В работе 2022 г. [10] представлен анализ резуль-

татов, полученных в эксперименте “Нейтрино-4”,

в сравнении с результатами экспериментов NEOS,

DANSS, STEREO, PROSPECT на реакторах, экспе-

риментами MiniBooNE, LSND, MicroBoone на уско-

рителях, с экспериментом IceCube и эксперимен-

том BEST с источником нейтрино 51Cr. Объеди-

нением результата эксперимента Нейтрино-4 и ре-

зультата эксперимента BEST sin2 2θ14 = 0.34+0.14
−0.09,

можно получить уточнение амплитуды осцилляций:

sin2 2θ14 = 0.35+0.09
−0.07(4.9σ). Было показано, что ре-

зультаты вышеупомянутых прямых экспериментов

по поиску стерильных нейтрино согласуются в рам-

ках нейтринной модели 3 + 1 при имеющейся экс-

периментальной точности. Параметры стерильного

нейтрино позволяют оценить массу стерильного ней-

трино m4 = (2.70 ± 0.22) эВ и эффективную массу

электронного нейтрино m4νe = (0.82±0.16) эВ. Нако-

нец, можно представить PMNS матрицу нейтринной

модели 3 + 1 и схему смешивания флейверов.

Следует отметить, что полученное в реакторном

эксперименте значение sin2 2θ14 вступает в проти-

воречие с интерпретируемыми на основе Солнеч-

ной модели, результата измерений солнечных ней-

трино. Но главной проблемой для полученного экс-

периментального результат является ограничение на

стерильное нейтрино из космологии. Рассмотрению

этой
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проблемы и определению роли стерильного нейтрино

в космологии посвящена эта статья.

2. Результаты эксперимента Нейтрино-4 в

сравнении с результатами других эксперимен-

тов. Подробное сравнение результатов эксперимен-

та Нейтрино-4 с результатами других экспериментов

представлено в нашей работе [10]. Здесь мы ограни-

чимся только двумя иллюстрациями: демонстраци-

ей экспериментальной кривой осцилляций (рис. 1) и

сравнением результатов эксперимента Нейтрино-4 с

результатами других экспериментов в графической

форме (рис. 2).

На рисунке 2 область параметров стерильных

нейтрино выделена синим цветом. Эта область опре-

деляется экспериментами Троицк, KATRIN, BEST,

DANSS и результатом эксперимента “Нейтрино-4” и

находится в области параметров:m2
14 = (7.3±0.13st+

+ 1.16sys) эВ2, sin2 2θ14 = 0.36 ± 0.12stat. Красный

эллипс соответствует уровню достоверности 95 % в

эксперименте Нейтрино-4 с учетом систематической

ошибки. Важно отметить, что результат эксперимен-

та KATRIN [11, 12] не исключает область парамет-

ров, полученную в эксперименте Нейтрино-4.

3. Матрица PMNS в модели нейтрино 3+1.

В работе [10] полученные параметры осцилляций бы-

ли использованы для получения PMNS матрицы в

модели нейтрино 3 + 1. Для дальнейшего анализа

роли стерильного нейтрино в космологии, мы будем

использовать полученную матрицу и схему смешива-

ния ароматов активных и стерильного нейтрино для

прямой иерархии масс (рис. 3).

U
(3+1)
PMNS =




0.782+0.017
−0.016 0.524+0.017

−0.016 0.148+0.004
−0.004 0.301+0.035

−0.035

0.484+0.028
−0.034 0.473+0.027

−0.036 0.732+0.016
−0.025 0.074+0.021

−0.021

0.280÷ 0.330 0.678÷ 0.705 0.622÷ 0.657 0÷ 0.194

0.210÷ 0.273 0.060÷ 0.203 0.104÷ 0.236 0.931÷ 0.951



. (1)

Следует отметить важнейшие особенности этой
схемы смешивания ароматов активных нейтрино
и стерильного нейтрино, проиллюстрированные на
рис. 3. Во-первых, массовые состояния m1, m2, m3

представляют собой смесь электронных, мюонных и
тау флейворов с малой долей стерильного состоя-
ния. Поэтому массовые состояния m1, m2, m3 обла-
дают слабым взаимодействием, в то время как мас-
совое состояние m4 в основном стерильное и обла-
дает слабым взаимодействием только за счет мало-
го вклада электронных, мюонных и тау флейворов.
В результате стерильные нейтрино m4, возникаю-
щие в результате осцилляций активных нейтрино,
будут достаточно долго распространятся в космиче-
ской плазме до взаимодействия и обратного превра-
щения в активные нейтрино. Это обстоятельство со-
здает возможность накопления стерильных нейтри-
но и возможность их отделения от космической плаз-
мы на более ранней стадии по сравнению с активны-
ми нейтрино.

4. Роль стерильного нейтрино в космо-

логии. Как хорошо известно, процесс осцилля-

ций нейтрино в веществе изменяется в результа-

те взаимодействия нейтрино с веществом (эффект

Михеева–Смирнова–Вольфенштейна). Особенно яр-

ко этот процесс проявляется в космической плазме.

Начнем изучение этого процесса со случая двух ней-

трино. Здесь и в дальнейшем мы будем опираться

на известную обзорную публикации [13] и моногра-

фию [14].

В двухнейтринном случае эффективная матрица

смешивания определяется одним углом:

|νe〉
|νs〉

=

(
cos θm sin θm

− sin θm cos θm

)
|ν1〉
|ν4〉

. (2)

Естественной является нумерация состояний, в

которой в вакууме эффективные состояния перейдут

в соответствующие массовые состояния, т.е. |ν1〉 →
→ |νm1〉 и |ν4〉 → |νm4〉. В массовом базисе гамильто-

ниан нейтрино имеет вид:

H = Hm + U+V U, (3)

где вклад Hm отвечает за разность энергий связан-

ную с массами нейтрино, и в массовом базисе имеет

вид:

Hm = diag

(
m2

1

E
;
m2

4

E

)
. (4)

V – матрица взаимодействия, диагональная во флей-

ворном базисе, а U – матрица смешивания.

Для двухнейтринной схемы матрица взаимодей-

ствия имеет вид [14]:

V = diag{Ve, 0},

Ve = −25 · 3.5 ·G2
f · T 4 · E. (5)
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Осцилляционная кривая ней-

тринного сигнала. Красная линия – ожидаемая зависи-

мость при ∆m2
14 = 7.3 эВ2, sin2 2θ = 0.36, разрешение

250 кэВ, χ2/DoF = 20.61/17(1.21), GoF = 0.24 – для

m2
14 = 7.3 эВ2, sin2 2θ = 0.36, χ2/DoF = 31.90/19(1.68),

GoF = 0.03 для отсутствия осцилляций

Здесь мы рассматриваем только вклад второго

порядка в нейтринный потенциал, учитывая малую

величину барионной асимметрии. Эффект MSW в

Солнце появляется из-за вклада в потенциал, про-

порционального первой степени константы Ферми

Gf и имеет вид V =
√
2Gf (ne − ne+) [13]. Но этот

потенциал рассматривается в предположении отсут-

ствия позитронов, что верно для Солнца, но не вы-

полняется для первичной плазмы, в которой число

электронов и позитронов почти одинаковое. Поэто-

му вклад первого порядка в потенциал сокращает-

ся и нужно рассматривать вклад второго порядка

(3), вычисленный в работе [14]. Главная особенность

вклада второго порядка состоит в том, что он име-

ет одинаковый отрицательный знак для нейтрино и

для антинейтрино. В результате, углы смешивания

обеих частиц подавлены на ранних стадиях эволю-

ции Вселенной, когда вклад потенциальной энергии

доминирует над кинетической частью. Это означает,

что MSW резонанс не происходит в ранней Вселен-

ной, угол смешивания стерильных нейтрино посте-

пенно увеличиваются с течением времени и не пре-

восходит своего вакуумного значения.

Параметры плазмы постепенно меняются, поэто-

му изменяются и эффективные уровни нейтрино. В

каждый момент времени мы считаем, что энергия

нейтрино равна 3.15T , т.е. средней энергии для ней-

трино в ультрарелятивистском случае. Эффектив-

ные уровни энергии являются собственными числа-

ми гамильтониана и соответствуют собственным со-

стояниям в плазме в данный момент времени. Раз-

ность между уровнями определяет разность фаз

между нейтринными состояниями, распространяю-

щимися в плазме, и имеет вид:

E2 − E1 = (6)

=

((
∆m2 cos(2θ)

2E
− V

)2

+

(
∆m2 sin(2θ)

2E

)2
)1/2

,

где ∆m2
14 = 7.3, sin2 2θ14 = 0.36, в соответствии с

результатами эксперимента Нейтрино-4.

Получающаяся в соответствии с приведенным

выражением разность уровней имеет минимум в об-

ласти 0.0025 с.

Уровни энергии, представленные на рис. 4, не пе-

ресекаются, но значительно сближаются. Минимум

разности энергии достигается, когда значение энер-

гии E в формуле (6) уже достаточно мало, чтобы

выполнялось соотношение ∆m2 cos(2θ)
2E > V . При даль-

нейшем развитии системы роль потенциала стано-

вится исчезающе мала и уровень определяется толь-

ко энергией E, а угол асимптотически приближает-

ся к вакуумному значению. Именно в этот момент

взаимодействия внутри плазмы перестают подавлять

процесс осцилляций.

Удобной характеристикой угла смешивания

является sin2 2θm, так как вероятность осцилляций

на временах больше периода осцилляций равна
1
2 sin

2 2θm. Для этого параметра можно написать

формулу:

sin2 2θm =

= sin2 2θ ·
((

cos2 2θ − 2 ·E · Ve
∆m2

)2

+ sin2 2θ

)−1

. (7)

Это выражение монотонно зависит от времени

(рис. 5).

Для случая 4-х нейтрино мы учитываем следую-

щие потенциалы из работ [14, 15]:

Ve = −3.5× 25×G2
f × T 4 × E,

Vµ = −2× 25×G2
f × T 4 × E,

Vτ = −25×G2
f × T 4 × E,

Vs = 0.

(8)

Считается, что на смешивание нейтрино влияют

только относительные потенциальные энергии. По-

этому можно сделать все вклады положительными,

переопределив 0 на потенциал с наименьшим значе-
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Сравнение результатов эксперимента Нейтрино-4 с результатами других экспериментов

нием, т.е. потенциал Ve. Тогда потенциалы примут

вид:

Ve = 0,

Vµ = 1.5× 25×G2
f × T 4 × E,

Vτ = 2.5× 25×G2
f × T 4 × E,

Vs = 3.5× 25×G2
f × T 4 × E.

(9)

Это удобное приближение для расчетов, но в дей-

ствительности, мюонный потенциал на рассматри-

ваемом масштабе температур постепенно меняется.

Множитель постепенно преобразуется от значения 1

до 3.5 с уменьшением числа мюонов в плазме.

Для проведения расчетов требуется ввести ва-

куумные углы смешивания и массы нейтрино. Для

масс взяты значения m1 = 0.003 эВ; m2 = 0.0091 эВ;

m3 = 0.0502 эВ; m4 = 2.7 эВ, так чтобы m2
2 − m2

1 =

= 7.38 · 10−5 эВ2 и m2
3 −m2

2 = 2.44 · 10−3 эВ2.

Вводя матрицу смешивания:




0.784 0.525 0.1432 0.301

−0.481 0.476 0.733 0.073

0.309 −0.693 0.643 0.1

−0.245 −0.131 −0.17 0.946




(10)

и учитывая ее изменение из-за взаимодействий в

космической плазме, получаем уровни энергии ней-

трино, приведенные на рис. 6. Значения элементов

матриц указаны без погрешностей. Основной вклад

в ошибку результата будет вносить погрешность

sin2 2θ14.

Взаимодействия нейтрино с космической плазмой

радикально подавляют процесс осцилляций, особен-

но на ранних стадиях. Эффективная матрица сме-

шивания постепенно меняется от диагональной мат-

рицы при t = 10−5 c




1. 0. 0. 0.

0. 1. 0. 0.

0. 0. 1. 0.

0. 0. 0. 1.




(11)

до вида почти совпадающего с вакуумной матрицей

смешивания при t = 1 c:




0.784 0.525 0.1432 0.301

0.481 0.476 0.733 0.073

0.309 0.693 0.643 0.1

0.245 0.131 0.17 0.946



. (12)

Промежуточные значения:

Uef(10
−4 c) =




1. 0. 0. 0.

0. 1. 0. 0.

0. 0. 1. 0.

0. 0. 0. 1.



, (13)
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Схема смешивания ароматов

активных нейтрино и стерильного нейтрино для пря-

мой иерархии масс

Uef(10
−3 c) =




0.999 0.007 0.005 0.044

0.008 1. 0.003 0.017

0.006 0.004 0.999 0.038

0.044 0.017 0.038 0.998



,

(14)

Uef(10
−2 c) =




0.953 0.048 0.024 0.299

0.075 0.988 0.11 0.073

0.05 0.121 0.986 0.1

0.29 0.079 0.12 0.946



,

(15)

Uef(10
−1 c) =




0.835 0.438 0.142 0.301

0.427 0.527 0.731 0.073

0.233 0.721 0.645 0.1

0.257 0.104 0.17 0.946



.

(16)

Резкое изменение происходит в области 10−3 ÷
10−1 c, в которой вклады потенциальных и кинети-

ческих членов становятся сравнимыми.

Теперь нас интересуют плотности стерильного,

тау, мюонного и электронного нейтрино в разные мо-

менты времени. Для их оценки нужно рассматривать

Рис. 4. (Цветной онлайн) (а) – Адиабатические уров-

ни энергии в двух нейтринной системе. (b) – Разность

энергии между уровнями

Рис. 5. Поведение амплитуды осцилляций электронно-

го нейтрино в стерильное состояние в космической

плазме в зависимости от времени
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Рис. 6. (Цветной онлайн) Поведение адиабатических

уровней энергии в системе 4-х нейтрино

динамику процессов рождения и уничтожения раз-

личных типов нейтрино, решая дифференциальное

уравнение. Мы рассматриваем поведение нейтрино в

эпоху после аннигиляции барионов и антибарионов

(рис. 7). В эту эпоху вклад во взаимодействия ней-

трино дают процессы рассеяния на электронах, по-

зитронах, нейтрино и антинейтрино, а также процесс

аннигиляции нейтрино и антинейтрино.

Средняя по времени вероятность появления ней-

трино вследствие осцилляций ∼ 1
2 sin

2 2θ. Вероят-

ность генерации нейтрино при этом определяется

частотой соударений 1/τ или длиной свободного про-

бега, которая пропорциональна плотности среды и

сечением взаимодействия 1/τ = nνσ. Полная час-

тота процессов электронного нейтрино, пренебрегая

барионной асимметрией, может быть выражена как

[14, 15]:
1

τνe
= Γνe =

13

9

7π

24
G2

fT
4E. (17)

Для мюонного и тау нейтрино используются

меньшие величины частоты взаимодействий:

1

τνµ
=

1

τντ
= Γνµ =

7π

24
G2

fT
4E. (18)

На динамику плотности стерильного нейтрино

влияет три процесса: 1) расширение Вселенной, 2) пе-

реходы активного нейтрино в стерильное и 3) обрат-

ные переходы стерильного нейтрино в активное со-

стояние.

Обратный переход стерильного нейтрино рас-

сматривается как осцилляция стерильного состояния

в активное с последующим взаимодействием актив-

ной компоненты.

Ниже представлено уравнение,учитывающее ге-

нерацию νs и их “сток”. В уравнение (19) входит эф-

фективное взаимодействие стерильного нейтрино с

плазмой за счет осцилляций:

dnνs

dt
+ 3Hnνs =

1

2

(
sin2 2θm 14nνe

τνe
+

+
sin2 2θm 24nνµ

τνµ
+

sin2 2θm 34nντ

τντ

)
−

− 1

2

(
sin2 2θm 14

τνe
+

sin2 2θm 24

τνµ
+

sin2 2θm 34

τντ

)
nνs ,

(19)

где nνs , nνe , nνµ и nντ – плотности стерильного, элек-

тронного, мюонного и тау нейтрино, соответствую-

щих распределению Ферми–Дирака с нулевым хи-

мическим потенциалом [14]. Мы использовали для

квадратов синусов двойного угла следующие значе-

ния: sin2 2θ14 = 0.36, sin2 2θ24 = 0.024 и sin2 2θ34 =

= 0.043.

Уравнение (19) является упрощением, в котором

не учитывается влияние переходов активных нейтри-

но в стерильные на плотность самих активных ней-

трино, а рассматривается только переход в стериль-

ные нейтрино с последующим переходом стерильных

нейтрино в активные. В качестве начальных условий

выбрано, что плотность стерильных нейтрино в на-

чальный момент времени равна нулю.

Это уравнение можно применять вплоть до тем-

пературы закалки нейтрино, т.е. до температуры,

при которой плотность уменьшается настолько, что

взаимодействием нейтрино с веществом плазмы

можно пренебречь. В этот момент взаимодействие

нейтрино с веществом прекращается и на дальней-

шую динамику плотности влияет только расширение

пространства. Величина sin 2θm 14 связана с ваку-

умным значением sin 2θ0 14 формулой (7), где из-за

отсутствия взаимодействия стерильного нейтрино

с веществом Ve равен потенциалу взаимодействия

электронного нейтрино с плазмой. В силу отрица-

тельности величины Ve резонанс Михеева–Смирнова

не наблюдается.

Скорость увеличения плотности стерильного ней-

трино определяется разностью в вероятностях рож-

дения и уничтожения стерильного нейтрино. Оба

процесса пропорциональны амплитуде осцилляций

электронного нейтрино в стерильное нейтрино (или

наоборот) с фактором 1/2. Процесс рождения сте-

рильного нейтрино пропорционален плотности элек-

тронных нейтрино nνe и частоте взаимодействия

электронных нейтрино 1
τνe

. Процесс перехода сте-

рильного нейтрино в электронное нейтрино пропор-

ционален плотности стерильных нейтрино nνs и час-

тоте взаимодействия электронных нейтрино 1
τνe

. По-
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Рис. 7. (Цветной онлайн) Этапы развития Вселенной из [14]

этому множитель 1
2
sin2 2θm 14

τνe
входит как в генерацию,

так и в “сток” стерильных нейтрино.

Плотность электронных нейтрино зависит от тем-

пературы:

nνe(T ) =
3

4

ζ(3)

π2
T 3. (20)

В уравнение (19) также входит параметр Хаббла

H , который зависит от числа релятивистских степе-

ней свободы. Мы используем значение 43/4, приве-

денное в обзоре PDG для температуры меньше массы

мюона. В ультрарелятивистском случае постоянная

Хаббла связана с температурой следующим выраже-

нием [14]:

H(T ) =
T 2

M∗
Pl

, (21)

где M∗
Pl – приведенная планковская масса (формула

(3.32) из [14]).

Величина времени осцилляций в плазме вычис-

ляется по формуле:

τosc = τ0
sin 2θm
sin 2θ0

, (22)

где τ0 – период осцилляций в вакууме τ0 =

= 4πE/∆m2, ∆m2 – разность квадратов масс

нейтрино, sin 2θm – синус двойного угла смешивания

двух нейтрино в плазме, sin 2θ0 – синус двойного

угла смешивания двух нейтрино в вакууме.

Рисунок 8 иллюстрирует соотношение между

частотой осцилляций и частотой столкновений

для нейтрино разных флейворов в зависимости

от времени. В нижней части рис. 8 показана зави-

симость амплитуды осцилляций между разными

флейворами от времени. Можно отметить наличие

трех критических моментов – выход амплитуды

осцилляций на уровень амплитуды осцилляций в

вакууме. Эти критические моменты сопряжены

также со стабилизацией частоты осцилляций на

уровне частоты вакуумных осцилляций, которая

увеличивается из-за уменьшения энергии нейтрино

в связи с расширением пространства. Это и есть

моменты отщепления нейтрино от плазмы – так

называемые моменты “закалки” нейтрино.

Время и температуру закалки для разных ней-

трино можно фиксировать по минимумам в поведе-

ние адиабатических уровней на рис. 6 и по мини-
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Рис. 8. (Цветной онлайн) Времена “закалки” нейтрино.

Линии коротким пунктиром – частота взаимодействий:

синяя – νe, красная – νµ, черная – частота “взаимодей-

ствий” νs. Пунктирные линии – частота осцилляций:

синяя – νeνµ, красная – νµντ , черная – νeνs. Сплошные

линии: синяя – sin2 2θ21, красная – sin2 2θ32, черная –

sin2 2θ14

мумам в поведение частоты осцилляций на рис. 8.

Именно в этот момент частота и амплитуда осцил-

ляций почти выходят на уровень вакуумных пара-

метров.

Для стерильного нейтрино закалка происходит

при 3 · 10−3 с, и температуре плазмы 1.9 · 1011 К. Для

тау нейтрино закалка происходит при 3·10−2 с, и тем-

пературе плазмы 6 · 1010 К. Для мюонного нейтри-

но закалка происходит при 1 · 10−1 с и температуре

плазмы 3.3 · 1010 К. Для электронного нейтрино за-

калка происходит при 2·10−1 с и температуре плазмы

2.3 · 1010 К.

Рисунок 9 иллюстрирует скорость рождения и

уничтожения стерильных нейтрино при параметрах

осцилляций, полученных в эксперименте Нейтрино-

4. В определенный момент достигается баланс между

рождением и уничтожением стерильных нейтрино и

устанавливается равновесие.

Как уже отмечалось ранее, массовые состояния

m1, m2, m3 представляют собой смесь электронных,

мюонных и тау флейворов с малой долей стерильно-

го состояния. Поэтому массовые состояния m1, m2,

m3 обладают слабым взаимодействием, в то время

как массовое состояние m4 в основным стерильное

и обладает слабым взаимодействием только за счет

малого вклада электронных, мюонных и тау флей-

воров. Отношение плотности стерильного нейтрино

к плотности электронного нейтрино в момент време-

ни 1 с будет ∼ 1. Значение отношения рассчитано при

параметрах осцилляций из [8].

Рис. 9. (Цветной онлайн) Генерация и сток стерильных

нейтрино. Черная линия – скорость рождения νs из

νe, νµ, ντ . Синяя линия – скорость рождения νs из νe.

Красная линия – скорость рождения νs из νµ. Желтая

линия – скорость рождения νs из ντ . Короткий пунк-

тир – полная скорость уничтожения νs

Следствием протекающих процессов является

очень важный результат: к моменту закалки всех

нейтрино плотность стерильных нейтрино оказы-

вается приблизительно той же, что и плотность

электронных нейтрино, так же, как и плотности тау

и мюонных нейтрино оказываются одинаковыми.

Эту ситуацию отражает рис. 10, где представле-

на динамика в отношении плотностей нейтрино

различного типа.

Рис. 10. (Цветной онлайн) Относительные плотности

нейтрино

Теперь следует сделать оценку вклада активных

и стерильных нейтрино в плотность энергии Вселен-

ной. Достаточно очевидно, что вклад рассматривае-

мого стерильного нейтрино является определяющим,
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плотность числа частиц стерильного нейтрино такая

же, как и плотность активных нейтрино, а масса зна-

чительно больше mν4 = 2.7 эВ. Вклад активных ней-

трино в плотность энергии Вселенной определяется

соотношением [14]: Ων1ν2ν3 ≈ (mν1ν2ν3/1 эВ) · 0.01h−2,

где h – постоянная Хаббла.

Вклад стерильного нейтрино в плотность энергии

Вселенной дается выражением:

Ων4 ≈ (
∑

mνi/1 эВ)0.01h−2 · nν4mν4/
∑

(nνimνi),

nνi = nνe ,
∑

(nνimνi) = nνe

∑
mνi , (23)

Ων4 ≈ (2.7 эВ/1 эВ) · 0.01h−2 · 5.1 = 0.053

и составляет 5.3 % плотности энергии во Вселенной.

Такие же вычисления можно провести и для ней-

трино с другими параметрами. На рисунке 11 пред-

ставлена зависимостьΩν4 от параметров смешивания

стерильного нейтрино, рассчитанная на основе дан-

ных выражений.

Рис. 11. (Цветной онлайн) Зависимость Ων4 от ∆m2
14 и

sin2 2θ14. Звездой обозначена точка лучшего фита экс-

перимента Нейтрино-4.

В результате проведенных расчетов была получе-

на оценка на вклад стерильного нейтрино с парамет-

рами ∆m2
14 = 7.3 эВ2 и sin2 2θ14 = 0.36 в плотность

энергии Вселенной. Итоговое значение ∼ 5 %. При за-

данной массе эту величину стоит рассматривать как

вклад в теплую темную материю. Также в рамках

описанного подхода к рассмотрению динамики плот-

ности стерильного нейтрино была получена зависи-

мость этого вклада от параметров ∆m2
14 и sin2 2θ14.

До этого нас интересовала оценка вклада в тем-

ную материю стерильного нейтрино с параметра-

ми, близкими к полученным в рамках эксперимента

Нейтрино-4 [8]. Но проведенный анализ можно рас-

ширить в область бо́льших значений массы стериль-

ного нейтрино. Мы ограничимся вариантом уравне-

ния (19), включающим только электронное и сте-

рильное нейтрино. Из анализа уравнения следует,что

вклад в темную материю при значениях sin2 2θ14 >

> 0.1 зависит в основном от массы нейтрино,что на-

глядно показано на рис. 11. Но при малых значениях

угла смешивания увеличивается его влияние на ве-

личину вклада в темную материю.

Нас интересует вопрос о том, какие углы смеши-

вания для тяжелых нейтрино оставляют вклад сте-

рильного нейтрино в темную материю ниже ограни-

чения в 25 %. Результат расчетов продемонстриро-

ван на рис. 12. Этот результат показывает, что тя-

желые стерильные нейтрино должны иметь малые

углы смешивания, чтобы не противоречить космо-

логическим ограничениям на полный вклад темной

материи в плотность энергии во Вселенной. Такому

характеру зависимости угла от массы можно дать

простое объяснение.

Рис. 12. (Цветной онлайн) Область ∆m2
14 и sin2 2θ14

приводящих к допустимым значениям вклада в тем-

ную материю

На рисунке 10 показано, что легкие стерильные

нейтрино при достаточно больших углах смешива-

ния приходят в термодинамическое равновесие с

плазмой и их плотность сравнивается с плотностью

активных нейтрино. Но для больших масс термоди-

намическое равновесие недопустимо, так как приве-

дет к превышению порога в 25 %. А значит, чтобы

остаться в рамках ограничения,при увеличении мас-

сы нейтрино угол смешивания должен уменьшаться.
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Уменьшение угла смешивания приводит к тому,

что стерильное нейтрино не успевает прийти в рав-

новесие с электронным нейтрино до момента отделе-

ния нейтрино от плазмы, т.е. отношение nνs/nνe оста-

ется меньше 1. На рисунке 12 выделены 7 точек на

плоскости (sin2 2θ14,∆m
2
14), для которых на рис. 13

построены кривые отношения числа стерильных ней-

трино к числу электронных нейтрино. С уменьшени-

ем угла смешивания и увеличением массы это отно-

шение уменьшается.

Рис. 13. (Цветной онлайн) Отношение числа сте-

рильных нейтрино к числу электронных нейтрино

для нескольких значений параметров на плоскости

(sin2 2θ14,∆m2
14). Красная линия относится к точке “0”

на рис. 12 и соответствует ∆m2 = 7.3 эВ2, sin2 2θ = 0.36

Из приведенного анализа можно сделать вывод,

что тяжелые дираковские нейтрино должны обла-

дать малым углом смешивания из-за космологиче-

ских ограничений. Это означает, что тяжелые сте-

рильные нейтрино не вносят вклад в реакторные ней-

тринные эксперименты.

Из этого анализа также можно сделать следую-

щие выводы.

1. Стерильное нейтрино с параметрами ∆m2
14 =

= 7.3 эВ2, sin2 2θ14 = 0.36 дает вклад в темную ма-

терию приблизительно 5 %, но является релятивист-

ским и не объясняет структуру Вселенной.

2. Для объяснения структуру Вселенной нужны

тяжелые стерильные нейтрино с очень малыми уг-

лами смешивания.

3. Расширение нейтринной модели введением еще

двух тяжелых стерильных нейтрино позволит объяс-

нить структуру Вселенной и довести вклад стериль-

ных нейтрино в темную материю Вселенной до уров-

ня 27 %.

Выше мы обсуждали вклад стерильного нейтри-

но в темную материю и рассматривали ограничения,

связанные с полной энергией темной материи. Мы

пришли к выводу, что полученные в эксперименте

параметры не противоречат ограничению на плот-

ность энергии, и более того, остается пространство

для введения и более тяжелых стерильных состоя-

ний.

Однако существуют другие ограничения, осно-

ванные на космологических моделях и наблюдени-

ях. Можно выделить три типа наблюдений, кото-

рые накладывают ограничения на стерильное ней-

трино: 1) первичный нуклеосинтез и распределение

легких ядер [16, 17], 2) космический микроволновый

фон [18], 3) кластеризация крупномасштабных кос-

мологических структур [19, 20].

Добавление в модель развития ранней Вселен-

ной стерильного нейтрино массой порядка эВ из-

меняет число релятивистских степеней свободы в

период нуклеосинтеза и влияет на характер расши-

рения Вселенной в момент отделения фотонов от ве-

щества. В итоге стерильное нейтрино смещает мо-

мент закалки нейтронов, а значит влияет на соотно-

шения легких ядер во Вселенной. Анизотропия мик-

роволнового фона также оказывается чувствитель-

ной к параметрам стерильного нейтрино. Влияние

нейтрино принято выражать через эффективное чис-

ло релятивистских степеней свободы Neff. Модель с

тремя активными нейтрино предсказывает значение

N3
eff = 3.046. Современные ограничения на эффек-

тивное число степеней свободы полученные из фити-

рования данных по легким элементам во Вселенной

Neff = 2.843 ± 0.154 [21], а наблюдения микроволно-

вого фона приводят к величине Neff = 2.99 ± 0.17

[18]. Эти результаты хорошо согласуются с моделью

3-х активных нейтрино и оставляют открытой толь-

ко ограниченную область параметров для стериль-

ного нейтрино.

Приближенное значение ∆Neff соответствующее

параметрам стерильного нейтрино можно опреде-

лить по формуле [16]:

(
∆m2

es

эВ2

)
· sin4 2θνeνsvac = 3.16 · 10−5

(
g∗(T

νs
prod)

10.75

)3

∆N2
ν ,

(24)

где T νs
prod – температура, при которой генерация ней-

трино имеет максимум.

Применяя это уравнение с ∆Nν = 1, мы получа-

ем ограничения на параметры стерильного нейтрино,

представленные на рис. 14. Основной вклад эти огра-

ничения дают в области малых масс и больших уг-

лов смешивания и, в том числе, закрывают стериль-
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Рис. 14. (Цветной онлайн) Ограничения на параметры стерильного нейтрино. 1) Красная точка – результат экспери-

мента Нейтрино-4; 2) This article (Fig. 12) – область значений Ωs в диапазоне 5–25 %; 3) A.D.Dolgov [16] – результат

из работы [16] для смешивания νe − νs при Ωs = 30% (следует заметить, что результаты расчетов данной работы на

основе уравнения (20) совпадают с результатами А.Д.Долгова в обзоре [16]); 4) Eq. (325) from A.D.Dolgov [16] – огра-

ничения из уравнения (325) работы [16]; 5) DGB – экспериментальные ограничения по γ-фону; 6) экспериментальные

ограничения из наблюдений за SN1987; 7) ограничения из эксперимента NuSTAR [23]; 8) KATRIN excluded 95 % CL –

ограничения из эксперимента KATRIN для стерильных нейтрино с массой ∼ 1 эВ; 9) KATRIN final sensitivity – предел

чувствительности KATRIN для стерильных нейтрино ∼ 1 эВ; 10) excluded 95% CL – ограничения из экспериментов по

измерению массы электронного нейтрино из работы [25]; 11) KATRIN stat. limit [25] – статистический предел экспе-

римента KATRIN для масс стерильного нейтрино ∼ 1 кэВ

ное нейтрино с параметрами, полученными в нашем

эксперименте. При этом остается возможность для

тяжелых стерильных нейтрино, но с малым парамет-

ром, смешивания ограниченным вкладом нейтрино в

темную материю.

В моделях с тяжелым нестабильным нейтрино,

которое распадается в результате смешивания с ак-

тивными нейтрино, появляются ограничения на мас-

сы и углы смешивания для тяжелых нейтрино. Рас-

пад тяжелого нейтрино на легкое нейтрино и гам-

ма квант создает излучение определенной энергии,

равной ms/2. Угол смешивания определяет в этом

случае интенсивность распада и концентрацию та-

ких нейтрино в момент закалки нейтрино, а значит

в итоге определяет интенсивность излучаемых гам-

ма квантов. Наблюдения спектра гамма-излучения

в диапазоне нескольких десятков кэВ накладыва-

ют ограничения на кэвные распадающиеся нейтри-

но [22]. Эти ограничения также показаны на рис. 14.

Здесь же указан результат экспериментальных на-

блюдений, так называемая аномалия 3.5 кэВ, кото-

рая закрыта последующими экспериментами [23].

Для стерильных нейтрино с энергиями поряд-

ка нескольких кэВ существует способ лабораторно-

го исследования. Существование такого стерильно-

го нейтрино искажает спектр β-распада, и поэтому

может проявляться в экспериментах по прямому из-

мерению массы электронного нейтрино, основанных

на детальном изучении β-спектра в распаде три-

тия. На данный момент наилучший результат в

экспериментах такого типа получен коллаборацией

KATRIN [12]. Возможность установить эксперимен-

тальные ограничения на элекровольтные и килоэлек-

тровольтные стерильные нейтрино рассматривается

в эксперименте KATRIN [24]. На рисунке 14 пред-

ставлены уже исключенные (заштрихованные) об-

ласти для элекровольтных и килоэлектровольтных

стерильных нейтрино, а также области предельной

чувствительности эксперимента KATRIN. В области

элекровольтных стерильных нейтрино KATRIN име-
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ет перспективы подтвердить или опровергнуть наш

результат, однако в области килоэлектровольтных

стерильных нейтрино чувствительности эксперимен-

та KATRIN недостаточно, чтобы достигнуть обла-

сти, где килоэлектровольтные стерильные нейтрино

могли бы рассматриваться в качестве претендентов

на частицы темной материи.

Современные ограничения на параметры кило-

электровольтных стерильного нейтрино, полученные

в экспериментах по измерению массы нейтрино до-

вольно слабые, и космологические ограничения ока-

зываются значительно сильнее (рис. 14). Область па-

раметров, которую планирует исследовать колла-

борация KATRIN, достигает углов смешивания до

sin2 2θ ∼ 10−8 [24]. Эта область указана на рис. 14.

Несмотря на то, что мы считаем, что прямые ла-

бораторные эксперименты более предпочтительны,

чем космологические наблюдения и модели, однако

мы отмечаем, что область чувствительности экспери-

мента KATRIN для кэвных нейтрино закрыта огра-

ничениями на полную плотность стерильного ней-

трино во Вселенной.

Несмотря на это, мы считаем, что данные иссле-

дования необходимо продолжать. Как и в случае со

стерильным нейтрино в области параметров экспери-

мента Нейтрино-4, при прямом наблюдении закры-

того космологией сигнала в лабораторном экспери-

менте потребуется пересматривать космологические

модели и их теоретические предпосылки.

Искажения в спектр β-распада вносят и стериль-

ные нейтрино с массой ∼ эВ. В этой области масс

ограничения, полученные в эксперименте KATRIN

на данный момент [24] (рис. 14), не противоречат ре-

зультатам эксперимента Нейтрино-4. Используемый

в эксперименте KATRIN метод измерений облада-

ет максимальной чувствительностью в области 100–

1000 эВ2, и в области нескольких эВ реакторные экс-

перименты оказываются более эффективными.

Космологические ограничения вступают в проти-

воречие с экспериментальными данными полученны-

ми на установке Нейтрино-4. Но мы хотим отметить,

что любые выводы из космологических наблюдений

являются модельно зависимыми. Расчеты первич-

ного нуклеосинтеза и микроволнового фона требу-

ют большого числа параметров, которые невозможно

измерить напрямую, и проводятся с учетом некото-

рых гипотез относительно состава первичной плаз-

мы. Например, предполагается, что величина леп-

тонной асимметрии пренебрежимо мала – 10−9, а

величинами химических потенциалов можно прене-

бречь. Если эти условия не выполняются, то в по-

тенциале нейтрино нужно учитывать вклад перво-

го порядка по константе Gf . Вклад первого порядка

имеет вид [16]: Vf = 0.95 × GfηT
3, где η – величина

зарядовой асимметрии. Для электронного нейтрино

η = 2ηνe + ηνµ + ηντ + ηe − ηn/2, а отдельные асим-

метрии по каждому типу частиц определены как от-

ношения разности плотности числа частиц и антича-

стиц к плотности фотонов: ηx = (nx − nx̄)/nγ . Этот

дополнительный вклад не зависит от энергии ней-

трино и зависит от температуры как T 3. Вместе с

малым значением асимметрии, при высоких темпера-

турах вклад второго порядка по Gf оказывается до-

минирующим, поэтому в расчетах для стандартной

космологии вкладом первого порядка можно прене-

бречь.

Если рассматривать достаточно большую вели-

чину асимметрии, то диабатические энергетические

уровни активных и стерильных нейтрино могут пере-

секаться, что приведет к резонансным осцилляциям

в стерильное состояние, по аналогии с резонансны-

ми осцилляциями между электронными и мюонны-

ми нейтрино в Солнце (MSW резонанс).

Рассматривая потенциалы вида:

Ve = 0.95×GfηT
3 − 3.5× 25×G2

f × T 4 × E,

Vs = 0

для различных значений η мы получаем кривые за-

висимости отношения плотности числа стерильных и

активных нейтрино. Мы рассмотрели несколько зна-

чений от 10−9 до 10−7 с. При стандартном для кос-

мологии значении η = 10−9 вклад первого порядка

не оказывает никакого влияния на динамику плот-

ности нейтрино, что согласуется с гипотезой о том,

что этим вкладом можно пренебречь. Оказалось, что

даже при повышении величины асимметрии вплоть

до η = 10−7 вклад первого порядка по Gf не влияет

на динамику термализации.

Однако для значений η = 10−1 и η = 1 доля

стерильных нейтрино по отношению к электронным

нейтрино составляет 0.1 и 0.01 соответственно в ин-

тервале времен 1–100 с (рис. 15).

Поэтому в этих случаях стерильные нейтрино

оказывают малое влияние на нуклеосинтез, а вклад

стерильных нейтрино в темную материю составит

0.5 % и 0.05 % соответственно. Таким образом сте-

рильное нейтрино с параметрами ∆m2
14 ≈ 7.3 эВ2 и

sin2 2θ14 ≈ 0.36 не противоречит наблюдаемому нук-

леосинтезу, если столь большие значения лептонной

асимметрии могут быть обоснованы. В связи с этим

можно отметить, что в работе А. Д. Долгова “Ос-

цилляции нейтрино в ранней Вселенной. Резонанс-

ный случай” [25] рассматривается подобная ситуа-
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Рис. 15. (Цветной онлайн) Отношение числа стериль-

ных нейтрино к числу электронных нейтрино для

нескольких значений параметра η, nνs (t = 0.0001) =

= 0.0

ция. Идея этой работы состоит в том, что преобра-

зование να в νs может быть несколько более бла-

гоприятным, чем преобразование соответствующих

антинейтрино. Эффект обратной связи положителен

и приводит к дальнейшему увеличение асимметрии

и делает преобразование να → νs все более и бо-

лее эффективным по сравнению с ν̄α → ν̄s. Лептон-

ная асимметрия, порожденная в ранней Вселенной

нейтринными осцилляциями на стерильных партне-

рах, достигает асимптотических значений асиммет-

рии на уровне 0.2–0.3 [25]. Конечно, требуется де-

тальное рассмотрение такого сценария с эксперимен-

тальными параметрами осцилляций.

Другой вариант расширения теории – учет воз-

можности распада легкого стерильного нейтрино. В

работе [23] приводится формула для частоты распа-

да стерильного нейтрино на активное нейтрино и фо-

тон:

Γs =
9

1024

α

π4
G2

Fm
5
s sin

2 2θ =

= 1.38× 10−22
( ms

1 кэВ

)5
sin2 2θ с−1.

Это очень малая величина, и распад с таким па-

раметром не внесет заметных изменений в приве-

денные выше вычисления. Поэтому мы предлагаем

рассмотреть гипотетическую возможность быстрого

распада стерильного нейтрино без обсуждения меха-

низмов и продуктов этого распада, так как нас инте-

ресует только влияние скорости распада на количе-

ство стерильного нейтрино в ранней Вселенной.

Естественным ограничением из эксперимента яв-

ляется тот факт, что нейтрино успевает оставить ос-

цилляционный сигнал в нашей установке, т.е. не рас-

падается на длине порядка 10 м. Из этого мы по-

лучаем нижний предел на период распада порядка

τ0 = 2×10−14 с. Однако, если считать,что реакторная

аномалия наблюдается вплоть до расстояний поряд-

ка 1 км, то нижний предел на период распада можно

поднять до τ0 = 2 × 10−12 с. Наконец, оценку мож-

но сделать, если предположить, что в эксперименте

IceCube [26] эффект осцилляций также наблюдает-

ся, хотя ошибки этого эксперимента пока достаточно

велики

∆m2
24 = 6.7+3.9

−2.5 эВ2, sin2 2θ24 = 0.33+0.20
−0.17,

то, учитывая расстояние (диаметр Земли) и энергию

нейтрино (порядка 100 ГэВ), получаем τ0 = 10−12 с.

Подставляя время распада в уравнение (20) как

дополнительный канал потерь стерильного нейтри-

но, мы приходим к значению ns/ne ≪ 0.01 к на-

чалу нуклеосинтеза при приблизительно 1 с. На ри-

сунке 16 показано поведение отношений плотности

стерильного нейтрино к электронному нейтрино для

различных времен распада. Результат вычислений

показывает, что в широком диапазоне возможных

значений τ0 можно добиться вклада стерильного ней-

трино в темную материю на уровне, не противоре-

чащим космологическим ограничениям. Например,

при τ0 = 10−7 с отношение ns/ne ≈ 0.1. Значе-

ние τ0 = 10−7 с можно рассматривать как верх-

ний предел на время распада стерильного нейтрино,

установленный из космологических ограничений по

нуклеосинтезу. Этим простым рассуждением мы хо-

тим показать, что существуют пути непротиворечиво

включить стерильное нейтрино с полученными в экс-

перименте параметрами в космологию, но для этого

понадобится значительно расширить теоретическую

модель.

Если результат Нейтрино-4 подтвердится на

уровне достоверности более 5σ на нашей новой

установке втрое большей чувствительности, а также

другими научными группами, то вышеперечис-

ленные теоретические ограничения нужно будет

пересматривать. Так как прямое наблюдение сте-

рильного нейтрино в лабораторном эксперименте

может стать определяющим критерием, то это

потребует значительной переработки всей модели

динамики ранней Вселенной.

Этой статьей мы хотим привлечь внимание к си-

туации, возникающего противоречия между экспе-

риментом и теорией, с целью поиска теоретических

обоснований существования стерильного нейтрино в

области ∆m2
14 ∼ 5−10 эВ2 и sin2 2θ14 ∼ 0.3−0.4. В

частности, хотелось бы отметить, что отщепление

такого стерильного нейтрино от плазмы происходит

раньше приблизительно на два порядка величины по
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Рис. 16. (Цветной онлайн) Отношение числа стериль-

ных и электронных нейтрино при учете распада сте-

рильного нейтрино. Время жизни стерильного нейтри-

но в сопутствующей системе координат – τ0. Парамет-

ры смешивания sin 2θ14 = 0.36, ∆m2
14 × 7.3 эВ2. Синяя

линия – τ0 = 2 × 10−15 с; зеленая – τ0 = 2 × 10−14 с;

черная – τ0 = 2× 10−13 с; бирюзовая – τ0 = 2× 10−11 с;

оранжевая – τ0 = 2×10−9 с; пурпурная – τ0 = 2×10−7 с;

красная линия – τ0 = ∞

отношению к активным нейтрино. Как можно ви-

деть из рис. 6 и 8, момент отщепления стерильного

нейтрино от плазмы приблизительно 2 · 10−3 с, а для

активного электронного нейтрино 2 · 10−1 с. К мо-

менту замораживания соотношения нейтронов и про-

тонов и началу первичного нуклеосинтеза стериль-

ное нейтрино уже практически не взаимодействует

с плазмой и оказывают малое влияние на первич-

ный нуклеосинтез. Остается неясным, как изменя-

ются указанные выше ограничения при учете этого

обстоятельства.
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Научного Фонда (Проект # 20-12-00079).

Авторы выражают благодарность В. А. Рубакову,

А. Д. Долгову и З. Г. Бережиани за советы и коммен-

тарии по теоретическим аспектам данной работы.

Авторы признательны коллегам НИЦ КИ ПИЯФ и

ИЯИ РАН за полезные обсуждения на семинарах.

1. A. Aguilar, L. B. Auerbach, R. L. Burman

et al. (LSND collaboration), Phys. Rev.

D 64, 112007 (2001); hep-ex/0104049;

https://doi.org/10.1103/PhysRevD.64.112007.

2. A.A. Aguilar-Arevalo, B. C. Brown, L. Bugel

et al. (MiniBooNE collaboration), Phys.

Rev. Lett. 121, 221801 (2018); 1805.12028;

https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.121.221801.

3. G. Mention, M. Fechner, T. Lasserre, T. Mueller,

D. Lhuillier, M. Cribier, and A. Letourneau,

Phys. Rev. D 83, 073006 (2011); 1101.2755;

https://doi.org/10.1103/PhysRevD.83.073006.

4. C. Giunti and Th. Lasserre, Annu. Rev. Nucl.

Part. Sci. 69, 163 (2019); arXiv: 1901.08330;

https://doi.org/10.1146/annurev-nucl-101918-023755

5. W. Hampel, G. Heusser, J. Kiko et al. (GALLEX

Collaboration), Phys. Lett. B 420, 114 (1998);

https://doi.org/10.1016/S0370-2693(97)01562-1.

6. J. N. Abdurashitov, V.N. Gavrin, S.V. Girin et al.

(SAGE Collaboration), Phys. Rev. C 59, 2246 (1999);

https://doi.org/10.1103/PhysRevC.59.2246.

7. V.V. Barinov, B. T. Cleveland, S.N. Danshin

et al. (BEST collaboration), Phys. Rev.

C 105, 065502 (2022); arXiv:2201.07364;

https://doi.org/10.1103/PhysRevC.105.065502.

8. A. Serebrov and R. Samoilov, JETP Lett. 112, 199

(2020); https://doi.org/10.1134/S0021364020160122.

9. A. P. Serebrov, R.M. Samoilov, V.G. Ivochkin et al.

(Neutrino-4 collaboration), Phys. Rev. D 104, 032003

(2021); https://doi.org/10.1103/PhysRevD.104.032003.

10. A. P. Serebrov, R.M. Samoilov, and M.E. Chaikovskii,

arXiv:2112.14856.

11. M. Aker, K. Altenmueller, A. Beglarian et

al. (KATRIN Collaboration), Phys. Rev.

Lett. 126, 091803 (2021); arXiv:2011.05087;

https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.126.091803.

12. M. Aker, A. Beglarian, J. Behrens et al. (The KATRIN

Collaboration), Nat. Phys. 18, 160 (2022);

https://doi.org/10.1038/s41567-021-01463-1;

arXiv:2105.08533.

13. S. S. Gershtein, E. P. Kuznetsov, and

V.A. Ryabov, Phys.-Uspekhi 40(8), 773 (1997);

https://doi.org/10.1070/PU1997v040n08ABEH000272.

14. D. S. Gorbunov and V.A. Rubakov, Introduction to

the Theory of the Early Universe: Hot Big Bang

Theory, 2nd ed., World Scientific, New Jersey (2017);

https://doi.org/10.1142/7874.

15. D. Notzold and G. Raffelt, Nucl. Phys. B 307, 924

(1988); https://doi.org/10.1016/0550-3213(88)90113-7.

16. A.D. Dolgov, Phys. Rept. 70(4–5), 333 (2002);

arXiv:hep-ph/0202122;

https://doi.org/10.1016/S0370-1573(02)00139-4.

17. R. Barbieri and A.D. Dolgov, Nucl. Phys. B 349(3), 743

(1991); https://doi.org/10.1016/0550-3213(91)90396-F.

18. N. Aghanim, Y. Akrami, M. Ashdown et al. (Planck

Collaboration), Astronomy and Astrophysics 641, A6

(2020); https://doi.org/10.1051/0004-6361/201833910.

19. E. Giusarma, S. Vagnozzi, Sh. Ho, S. Ferraro,

K. Freese, R. Kamen-Rubio, and K.-B. Luk,

Phys. Rev. D 98, 123526 (2018); arXiv:1802.08694;

https://doi.org/10.1103/PhysRevD.98.123526.

20. R.C. Nunes and A. Bonilla, Mon. Not. Roy.

Astron. Soc. 473, 4404 (2018); arXiv:1710.10264;

https://doi.org/10.1093/mnras/stx2661.

Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022 6
∗



658 А. П. Серебров, Р. М. Самойлов, М. Е. Чайковский, О. М. Жеребцов

21. B.D. Fields, K.A. Olive, T.-H. Yeh, and
C. Young, JCAP 03, 010 (2020); arXiv:1912.01132;
https://doi.org/10.1088/1475-7516/2020/03/010;
Erratum: JCAP 11, E02 (2020).

22. V.V. Barinov, R.A. Burenin, D. S. Gorbunov, and
R.A. Krivonos, Phys. Rev. D 103, 063512 (2021);
https://doi.org/10.1103/PhysRevD.103.063512.

23. B.M. Roach, S. Rossland, K.C. Y. Ng, K. Perez,

J. F. Beacom, B.W. Grefenstette, Sh. Horiuchi,

R. Krivonos, and D.R. Wik, arXiv:2207.04572v2.

24. M. Aker, M. Balzer, D. Batzler et al. (KATRIN

Collaboration), arXiv:2203.08059v2.

25. A.D. Dolgov, Nucl. Phys. B 610(1–2, 3), 411 (2001);

arXiv: hep/0102125,

https://doi.org/10.1016/S0550-3213(01)00323-6.

26. R. Abbasi, M. Ackermann, J. Adams et al. (IceCube

collaboration), arXiv:2204.00612.

Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022



Письма в ЖЭТФ, том 116, вып. 10, с. 659 – 666 c© 2022 г. 25 ноября

Влияние длины и давления газовой струи на процесс генерации

оптических гармоник фемтосекундным излучением лазерной
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В данной работе экспериментально исследовано влияние длины и давления газовой струи аргона на

процесс генерации гармоник низкого порядка (5, 7, 9, 11) фемтосекундным излучением лазерной систе-

мы на кристалле Fe:ZnSe c длиной волны 4.5 мкм. Экспериментально установлено, что увеличение длины

среды генерации вплоть до длины перетяжки позволяет более чем на порядок (в 12 раз) увеличить эф-

фективность генерации. Кроме того, показано, что изменение длины газовой среды также приводит к

изменению зависимости энергии генерируемого излучения от давления, что является следствием изме-

нения условий фазового согласования, для корректного моделирования которых необходимо учитывать

нелинейно-оптические эффекты распространения генерирующего излучения.

DOI: 10.31857/S1234567822220037, EDN: lyfggn

Введение. Генерация гармоник высокого [1] и

низкого порядков [2] фемтосекундным лазерным из-

лучением является одной из актуальных тем совре-

менных исследований, лежащей на стыке лазерной

физики, нелинейной оптики и атомной физики. Ос-

новной интерес данной области исследований заклю-

чается в возможности использования когерентного

излучения генерируемых гармоник для получения

аттосекундных электромагнитных импульсов [3] и

исследования зонной структуры конденсированных

сред [4]. В силу высокого порядка нелинейности про-

цесса генерации, увеличивающегося с ростом номера

гармоники, и, как следствие, относительно малой эф-

фективности преобразования генерация излучения

гармоник с необходимым уровнем энергии требует

оптимизации экспериментальных параметров. В на-

стоящее время существуют различные способы гене-

рации гармоник – в частности, с использованием в

качестве мишени газовых сред [5, 6], твердых тел

[7], плазмы [8]. Одним из наиболее гибких в плане

изменения экспериментальных параметров методов

генерации гармоник является генерация в газовых

средах [9], поскольку газы позволяют управлять как

микроскопическим откликом среды за счет подбора

типа газа [10], так и макроскопическим откликом за

счет подбора давления и объема газовой среды [11].

Существует несколько подходов по оптимизации

выхода гармоник, если речь идет о газовой среде.

1)e-mail: rumjancev.bv15@physics.msu.ru

Первый подход основан на использовании многоком-

понентных газовых сред, в которых один из газов

отвечает за увеличение нелинейности среды, а вто-

рой – за фазовое согласование [2]. Особенно удобно

это может быть реализовано вблизи молекулярных,

атомарных и прочих резонансов таким образом, что

частота волны накачки будет находится вдали от ре-

зонанса (ниже первого возбужденного уровня), в то

время как частота оптической гармоники будет близ-

ка к резонансной частоте перехода, немного превы-

шая ее.

Второй способ оптимизации заключается в изме-

нении давления газовой среды, что позволяет изме-

нять количество атомов, участвующих в акте вза-

имодействия с лазерным излучением. Помимо это-

го, вследствие зависимости дисперсионных свойств

среды от концентрации атомов, изменение давления

также позволяет управлять условиями реализации

фазового согласования между волной накачки и со-

ответствующей оптической гармоники.

Третий способ оптимизации состоит в изменении

объема области газовой среды, участвующей в гене-

рации, что может быть произведено за счет изме-

нения длины среды. Изменение длины среды позво-

ляет, равно как и давление, управлять количеством

атомов среды, участвующих во взаимодействии, так

и условиями реализации фазового согласования, что

делает данный параметр аналогичным давлению с

точки зрения влияния на процесс генерации гармо-

ник.
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Оптимизация макроскопических параметров ге-

нерации особенно важна при использовании лазер-

ного излучения среднего инфракрасного (ИК) диа-

пазона, поскольку микроскопический отклик падает

как 1/λ5 [12]. Помимо этого, сравнительно неболь-

шая частота следования импульсов мощных лазер-

ных систем, работающих в среднем ИК диапазоне

[13], также ограничивает общий поток фотонов ге-

нерируемого излучения. Поэтому возможность опти-

мизации условий генерации путем подстройки давле-

ния и длины среды приобретает решающее значение

для реализации эффективной генерации гармоник с

использованием излучения среднего ИК диапазона.

Несмотря на основополагающую роль, проблема

оптимизации энергетического выхода гармоник пу-

тем подстройки давления газовой струи обсуждает-

ся и в современных работах, посвященных генерации

гармоник [14, 15]. При этом, поскольку наиболее рас-

пространенными и технологически разработанными

являются лазерные системы ближнего ИК диапазо-

на, то большинство работ, посвященных исследова-

нию влияния давления газовой струи на эффектив-

ность генерации, оперирует именно с такими источ-

никами, использование которых не требует высоких

давлений на уровне 1–10 бар [16]. Так, в работе [17]

при генерации гармоник излучением на длине вол-

ны 800 нм был достигнут оптимум энергетического

выхода гармоник на уровне 0.2 бара для аргона Ar и

0.5 бар для молекулярного водорода Н2. В работе [18]

при использовании того же излучения оптимальное

давление молекулярного азота N2 и воздуха соста-

вило 0.33 бара. Меньшее количество работ посвяще-

но оптимизации процесса генерации гармоник излу-

чением более длинноволнового диапазона – 1.24 мкм

[19], 3.9 мкм [20], 4.5 мкм [21]. Проблема оптимизации

длины генерирующей среды также обсуждается в со-

временных работах, в особенности на фоне проблемы

поглощения гармоник высокого порядка [22]. Основ-

ной список работ в данном направлении также каса-

ется применения источников ближнего и, частично,

среднего ИК диапазона.

В данной работе проблема оптимизации энерге-

тического выхода гармоник путем подстройки дав-

ления и длины газовой среды обсуждается в контек-

сте генерации гармоник фемтосекундным излучени-

ем среднего ИК диапазона с длиной волны 4.5 мкм

источника на кристалле Fe:ZnSe [23]. В частности,

показана возможность оптимизации энергии генери-

руемого излучения посредством выбора длины среды

генерации, совпадающей с длиной перетяжки лазер-

ного пучка. Увеличение длины среды, помимо пря-

мого увеличения количества атомов среды, задей-

ствованных в процессе генерации, также приводит

к изменению зависимости энергии гармоник от дав-

ления газовой струи, что также является предметом

исследования данной работы.

Экспериментальная установка. Схема экспе-

риментальной установки представлена на рис. 1. Ис-

точником фемтосекундного излучения служит ла-

зерная система на кристалле Fe:ZnSe [23] (длина вол-

ны 4.5 мкм, длительность импульса 160 фс по FWHM

интенсивности). Лазерное излучение фокусируется

на мишень, расположенную в откачиваемой каме-

ре генерации, линзой c фокусным расстоянием f =

150мм. Радиус пучка на линзе составлял ≈ 6.5 мм

по уровню 1/е2 интенсивности. Измеренный диаметр

перетяжки после фокусировки данной линзой соста-

вил 70 ± 10мкм, соответствующий конфокальный

параметр пучка в перетяжке b = 7.2 ± 1мм. Ми-

шень представляет собой ламинарную струю аргона

(рис. 2).

Расположение перетяжки лазерного пучка совпа-

дает с центром трубки. Диаметр трубки L фактиче-

ски является длиной газовой среды, в которой про-

исходит взаимодействие. Для исследования влияния

длины среды взаимодействия на процесс генерации

гармоник в эксперименте использовались две разных

трубки: первая – с внутренним диаметром L = 1мм,

вторая – с внутренним диаметром L = 7.1мм. При

этом в случае L = 1мм воздействие на среду проис-

ходит лишь в малой области рядом с центральной ча-

стью перетяжки (L≪ b), в то время как при L = 7.1

мм генерация происходит во всей области перетяжки

(L ≈ b).

Камера генерации непрерывно откачивается ва-

куумным насосом, что позволяет поддерживать ва-

куумные условия вне объёма трубки при подаче ар-

гона. Энергия лазерного импульса в камере генера-

ции составляет 1.6 мДж. Излучение генерируемых в

газовой мишени гармоник после камеры взаимодей-

ствия регистрируется спектрометром с диапазоном

регистрации 200–1000 нм.

Расчетная модель. Интерпретация полученных

экспериментальных результатов проводится на осно-

ве рассмотрения макроскопического отклика среды с

учетом фазового согласования взаимодействующих

волн. При фокусировке гауссова пучка в объем га-

зовой струи зависимость энергии q-й гармоники от

длины среды и давления газовой струи может быть

выражена как [5, 24, 25]:

Eq ∼ |p · Fq(p, L)|2, (1)

где (рис. 1) p – давление газовой среды в мишени, L –

длина газовой среды вдоль направления распростра-
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Рис. 1. (Цветной онлайн) (a) – Модель камеры генерации в разрезе. (b) – Схема экспериментальной установки

нения лазерного импульса, Fq – интеграл фазового

согласования, выражение для которого имеет вид:

Fq(p, L) =

=

∫ L/2

−L/2

2

b
(1 + i

2z′

b
)1−q · e−i∆kq(p)z

′ · dz′, (2)

где b = 2zR – конфокальный параметр, zR – дли-

на Релея, ∆kq(p) = kq − qk1 – расстройка волно-

вых векторов волны q-й гармоники и поляризации в

параксиальном приближении. Необходимо отметить

тот факт, что в выражении (2) вклад геометрической

фазы (фазы Гюи [12]) гауссова пучка в расстрой-
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Геометрия мишени и каустики лазерного пучка

ку волновых векторов не входит в выражение для

∆kq(p), а учитывается посредством фазы комплекс-

ного множителя в скобках в выражении (2).

При генерации гармоник низкого порядка вклад в

расстройку волновых векторов вносят материальная

дисперсия среды и дисперсия генерируемой плазмы.

С учетом линейной зависимости показателей прелом-

ления среды для волн накачки и гармоники от дав-

ления среды, а также линейной зависимости концен-

трации атомов среды от давления [11], зависимость

расстройки волновых векторов от давления p может

быть выражена как

∆kq(p) = ∆kq1 bar ·
p

p0
, (3)

где ∆kq1 bar – расстройка волновых векторов для q-й

гармоники при давлении 1 бар, p0 = 1 бар.

Поскольку в области низких гармоник, генери-

руемых излучением на длине волны 4.5 мкм в ар-

гоне (как минимум для гармоник с длиной волны

до 147 нм, 31-я гармоника), аргон обладает нормаль-

ной дисперсией [26, 27], то ∆kq1 bar > 0 для данных

гармоник. При этом вклады в расстройку волновых

векторов ∆kq1 bar от материальной и плазменной дис-

персий среды будут иметь один знак [11], совпадаю-

щий со знаком вклада геометрической фазы [5]. Дан-

ный фактор не позволяет подобрать давление, обес-

печивающее выполнение условия фазового согласо-

вания ∆kΣq = ∆kq + ∆kgeom
q = ∆kdisp

q + ∆kplasma
q +

+∆kgeom
q = 0. Однако, несмотря на это, сохраняется

возможность достичь локального экстремума зави-

симости энергии гармоник от давления (рис. 3). При

этом каждый последующий максимум имеет боль-

шую амплитуду, что говорит о необходимости по-

Рис. 3. (Цветной онлайн) Зависимость энергии 5-й гар-

моники от давления газовой струи, рассчитанная в со-

ответствии с выражением (1). L = 7.1мм, ∆k1bar =

= 33м−1

вышения давления с целью увеличения эффективно-

сти генерации. На практике максимальная величина

давления может быть ограничена нелинейными эф-

фектами распространения, а также дисперсионным

расплыванием генерирующего лазерного импульса.

Так, в условиях проведенного эксперимента нелиней-

ная длина LNL [28] становится равной длине среды

(L = 7.1мм) при давлении p = 7 бар, что говорит о

проявлении нелинейных эффектов распространения

в области больших давлений, что может приводить,

в частности, к отклонению рассчитанной от экспе-

риментальной зависимости в данной работе. Умень-
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шить влияние нелинейных эффектов можно за счет

уменьшения длины области взаимодействия L.

Результаты и обсуждение. В данной рабо-

те исследовано влияние длины и давления газовой

струи на энергию гармоник низкого порядка (5, 7, 9,

11), генерируемых при воздействии фемтосекундно-

го лазерного излучения с длиной волны 4.5 мкм на

ламинарную струю аргона. Для интерпретации экс-

периментальных результатов в рамках макроскопи-

ческого отклика среды была использована модель,

описанная выше. Длина струи, как было указано вы-

ше, задается посредством диаметра трубки L. В ра-

боте используются трубки с диаметрами L = 1мм

(данные из [21]) и L = 7.1мм. Спектры излуче-

ния гармоник при давлении 10 бар представлены на

рис. 4. Как свидетельствуют графики на рис. 4, а так-

же табл. 1, увеличение длины газовой среды позволи-

ло более чем на порядок (≈ 12 раз для 5-й гармоники)

увеличить эффективность генерации за счет совпа-

дения длины среды генерации L = 7.1мм и длины

перетяжки b = 7.2мм. Совмещение данных разме-

ров привело к увеличению количества атомов сре-

ды, участвующих во взаимодействии, что позволило,

в частности, зарегистрировать также и 11-ю гармо-

нику (рис. 4b). Дальнейшее увеличение длины среды

также будет приводить к увеличению количества за-

действованных в генерации атомов, что должно при-

водить к увеличению эффективности генерации. На

практике, как и в случае с повышением давления,

рассмотренным выше, максимальная величина дав-

ления будет ограничена либо дисперсионной, либо

нелинейной длиной.

Увеличение количества атомов, участвующих в

генерации, при увеличении длины среды происхо-

дит за счет увеличения объема области взаимодей-

ствия. Так, объем области взаимодействия представ-

ляет собой объем каустики пучка в диапазоне z ∈
[−L/2;L/2] (рис. 2), который в приближении гауссо-

ва пучка может быть выражен как:

V =

∫ L/2

−L/2

πr2(z′)dz′, (4)

где

r(z) = r0 ·
√

1 +

(
z

zR

)2

(5)

– радиус гауссова пучка в точке z, r0 – радиус гаус-

сова пучка в перетяжке z = 0. Подставляя (5) в (4),

можно получить выражение для объема области вза-

имодействия:

V = πr20 ·
(
L+

L3

12z2R

)
. (6)

Используя экспериментальные величины

r0 = 70мкм (по уровню 1/е2 по интенсивности),

zR = 3.6мм, L = 1мм, 7.1мм, можно показать, что

отношение объемов взаимодействия для обоих длин

сред составляет величину V7.1мм/V1мм ≈ 10, что

близко к отношению эффективностей преобразова-

ния при данных длинах сред (η7.1мм/η1мм ≈ 12 – 5-я

гармоника). Небольшое различие данных отношений

может объясняться наличием четырех факторов.

Во-первых, это может объясняться наличием атомов

газа вне трубки генерации в виде разлетающейся из

отверстий трубки струи, что фактически приводит

к увеличению длины области взаимодействия L. Во-

вторых, данное различие может быть обусловлено

влиянием генерируемой плазмы на распространение

пучка в области перетяжки. В-третьих, это может

объясняться отклонением закона распространения

пучка в эксперименте от закона распространения

идеального гауссова пучка (т.е. M2 6= 1 в экспери-

менте). И в-четвертых, данное отклонение может

быть следствием проявления нелинейных эффектов

распространения. Таким образом, увеличение эф-

фективности преобразования при увеличении длины

среды генерации объясняется увеличением объема

области взаимодействия.

Сравнение эффективности генерации гармоник

при давлении 10 бар и длинах L = 1мм и L = 7.1мм

(1-я и 2-я строки), а также максимальная эффектив-

ность генерации (3-я строка) при давлении 16 бар и

L = 7.1мм представлены в табл. 1.

Таблица 1. Эффективность генерации гармоник

Номер гармоники →

Длина и
давление
среды ↓

5 7 9 11

L = 1 мм
p = 10 бар

2 · 10−7 6 · 10−9 3 · 10−10

L = 7.1 мм
p = 10 бар

2.5 ·10−6 2 · 10−7 10−8 8 · 10−10

L = 7.1 мм
p = 16 бар

10−5 2 · 10−6 1.5 ·10−7 3 · 10−9

Следует отметить, что в проведенном экспери-

менте максимальная эффективность преобразования

для 5-й гармоники (10−5, 16 бар) лишь в два раза

меньше, чем эффективность преобразования в рабо-

те [2] при генерации в Xe (45 бар), что может объ-

ясняться большей нелинейностью Xe в сравнении с

Ar [29] и существенно большим давлением газа. При

этом использование смеси Xe и CO2 позволяет до-

стичь эффективности преобразования, большей на

два порядка по сравнению с данной работой (50 бар),
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Рис. 4. (Цветной онлайн) Cпектры излучения гармоник при давлении струи 10 бар, длина среды: (a) – L = 1мм и (b) –

L = 7.1мм. Шумы спектрометра дают относительно малую погрешность в ±10 отн. ед., не показанную на графиках

что может объясняться влиянием СО2 резонанса в

области длины волны 4.3 мкм и, опять же, значитель-

но большим давлением газа.

Увеличение длины среды, помимо роста эффек-

тивности генерации, также приводит к изменению

закона роста энергии гармоник от давления газо-

вой струи на заданном масштабе давлений. Так, при

длине среды 1 мм зависимость энергии 5-й гармони-

ки от давления газовой струи имеет вид сигмоиды, в

то время как при длине среды 7.1 мм вид той же зави-

симости имеет экспоненциальный характер (рис. 5).

Данное изменение закона роста энергии 5-й гармони-

ки объясняется влиянием условий фазового согласо-

вания, выражающихся математически посредством

интеграла F5(p, L). С учетом вклада суммы матери-

альной и плазменной расстройки волновых векторов

∆k1bar
5 = ∆k5disp1bar + ∆k5plasma1bar (см. выражение

(3)), а также геометрической фазы, задаваемой кон-

фокальным параметром пучка b = 7.2мм, данная за-

висимость может быть вычислена для центральной

части лазерного пучка r = 0 (см. выражение (1)). Ре-

зультаты вычислений представлены на рис. 5. В рам-

ках данных вычислений вклад материальной диспер-

сии был рассчитан напрямую (∆k5disp1bar = 12м−1)

с учетом значения показателя преломления аргона

для генерирующей волны, рассчитанного по форму-

ле Селмейера из [27], а также значения показателя

преломления на длине волны 5-й гармоники, взятое

так же из работы [27]. Вклад плазменной диспер-

сии был использован в качестве аппроксимационного

параметра, определявшегося исходя из наилучшего

совпадения зависимостей на рис. 5 – его значение со-

ставило ∆k5plasma1bar = 21м−1.

Отклонение от результатов эксперимента предпо-

ложительно связано с влиянием нелинейных эффек-

тов распространения, изменяющих пространственно-

временную форму генерирующего импульса [21], ко-

торые не учитываются в рамках модели (1). Так,

уже при давлении газовой струи 7 бар величина нели-

нейной длины LNL становится равной длине среды

L = 7.1мм, дальнейшее повышение давления вплоть

до 16 бар приводит к уменьшению нелинейной длины

до 3 мм.

Таким образом, увеличение длины среды генера-

ции L приводит как к увеличению эффективности

генерации за счет увеличения количества задейство-

ванных в генерации атомов среды, так и к измене-

нию закона роста энергии гармоник на фиксирован-

ном диапазоне давлений вследствие изменения усло-

вий фазового согласования. При этом корректное мо-

делирование закона роста энергии гармоник от дав-

ления требует учета нелинейных эффектов распро-

странения генерирующего излучения.

Заключение. В рамках данной работы иссле-

довано влияние длины и давления газовой струи

аргона на эффективность генерации гармоник низ-

кого порядка высокоинтенсивным (до 1014 Вт/см2)

фемтосекундным лазерным излучением среднего ИК

диапазона (длина волны 4.5 мкм). Показано, что уве-

личение длины среды генерации вплоть до дли-

ны перетяжки лазерного излучения позволяет бо-

лее чем на порядок (≈ 12 раз) повысить эффектив-

ность генерации за счет увеличения количества ато-

мов среды, участвующих во взаимодействии. Поми-

мо этого, изменение длины среды генерации изменя-

ет условия фазового согласования, что, в частности,
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Рис. 5. (Цветной онлайн) (a) – Экспериментальная зависимость энергии 5-й гармоники и рассчитанная зависимость

E5(p) (см. выражение (1)) от давления струи для среды длиной 1мм. Расчетная зависимость соответствует значению

∆k1bar
5 = 33м−1. Пунктирная зависимость – аппроксимация экспериментальных данных сигма-функцией Больцмана

y(x) = A2 +
A1−A2

1+exp
(

x−x0
∆x

) , R2 = 0.999. (b) – Экспериментальная зависимость энергии 5-й гармоники и рассчитанная за-

висимость E5(p) (см. выражение (1)) от давления струи для среды длиной 7.1 мм. Расчетная зависимость соответствует

значению ∆k1bar
5 = 33м−1. Пунктирная зависимость – аппроксимация экспериментальных данных экспоненциальной

функцией y(x) = A1 · exp(x/t1) + y0, R
2 = 0.997

приводит к изменению зависимости энергетическо-

го выхода гармоник от давления газовой струи. При

этом для корректного описания данной зависимости

необходимо учитывать нелинейные эффекты распро-

странения лазерного излучения. Таким образом, по-

лученные результаты демонстрируют возможность

оптимизации эффективности генерации гармоник в

газовой струе за счет подбора оптимальной длины

области взаимодействия и свидетельствуют о необхо-

димости учета нелинейно-оптических эффектов при

количественной интерпретации экспериментальных

результатов.
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Теоретически исследована волновая функция широкополосного бифотонного поля, возникающего

при параметрическом рассеянии в апериодически поляризованном нелинейном кристалле с линейным

чирпом под действием короткого импульса накачки. Найден вид мод Шмидта как в спектральном, так

и во временном представлении. Найдена зависимость числа мод Шмидта от длительности импульса

накачки и показано, что она имеет минимум при достаточно малой длительности импульса накачки

порядка 100 фс. Найден вид волновой функции бифотонов во временном представлении и исследовано,

как область максимума корреляции между моментами детектирования фотонов сигнального и холостого

рассеянного излучения меняется при изменении длительности импульса накачки. Показано, что макси-

мум временной корреляционной функции интенсивностей сигнального и холостого излучения имеет су-

щественно асимметричную форму. Более резкая из его границ в случае достаточно длинных импульсов

накачки имеет малую ширину, не превышающую 30 фс, и может использоваться для задач синхрониза-

ции событий даже без компенсации дисперсионного расплывания волновых пакетов бифотонного поля.

DOI: 10.31857/S1234567822220049, EDN: lyfxft

Параметрическое рассеяние (ПР) света – хорошо

известный нелинейно-оптический процесс генерации

сильно коррелированных бифотонных полей. Кван-

товые корреляции между сигнальными и холосты-

ми рассеянными фотонами нашли свое применение

во многих областях нелинейной и квантовой оптики,

включая приготовление различных неклассических

состояний света, проверку неравенств Белла, постро-

ение “фантомных” изображений, безэталонную фо-

тометрию, методы нелинейной спектроскопии и мно-

гое другое [1–3]. Корреляция между парой фотонов,

родившихся в результате распада одного фотона на-

качки, проявляется, в частности, в синхронности по-

падания этих двух фотонов на регистрирующие их

детекторы. Под синхронностью в данном случае по-

нимается совпадение моментов появления фотоим-

пульсов детекторов с точностью до времени корреля-

ции этих фотонов, обратно пропорционального ши-

рине спектра детектируемых фотонов. Поэтому один

из возможных способов применения коррелирован-

ных фотонов – возможность синхронизации различ-

ных событий с высокой точностью при помощи ши-

рокополосных бифотонных полей [4].

Метод генерации бифотонных полей с широким

спектром в апериодически поляризованных нелиней-

1)e-mail: vysogota@gmail.com

ных кристаллах был предложен еще в 2003 г. [5]. В

таких кристаллах условие коллинеарного квазисин-

хронизма между волновыми векторами сигнального

и холостого рассеянного излучения выполняется на

разных частотах в разных областях кристалла бла-

годаря изменению вектора обратной решетки сегне-

тоэлектрических доменов. В работе Харриса [6], а

также в ряде последующих работ [7–11] обсуждалась

возможность приготовления предельно коротких би-

фотонных состояний, в которых оба фотона могут

быть представлены как волновые пакеты, содержа-

щие всего несколько периодов колебания поля, в кри-

сталлах с линейным “чирпом”, т.е. линейной зависи-

мостью вектора обратной решетки от координаты.

Это требует не только получения коллинеарного ПР

в апериодически поляризованном нелинейном кри-

сталле, но и компенсации дисперсионного расплыва-

ния бифотонных состояний в процессе генерации, из-

за которого возникающий на выходе кристалла би-

фотон не является фурье-ограниченным – его время

корреляции существенно превышает обратную ши-

рину спектра [9]. Эксперимент с попыткой компенса-

ции нелинейного фазового набега широкополосных

бифотонных состояний описан в работе [10].

Однако компенсация фазового набега рассеянно-

го излучения сразу в широкой полосе частот яв-

ляется нетривиальной задачей. В работе [12] бы-
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ло показано, что в случае кристаллов с линейным

чирпом зависимость фазового набега, связанного с

дисперсионным расплыванием бифотона, от часто-

ты имеет сложный вид и не может быть полно-

стью компенсирована при помощи пассивных опти-

ческих элементов. Поэтому в работе [12] был пред-

ложен квадратично-гиперболический закон измене-

ния вектора обратной решетки в кристалле, для

которого фазовый набег должен иметь более про-

стую частотную зависимость. В работе [13] была по-

казана экспериментальная возможность получения

широкополосных бифотонных полей в кристалле с

квадратично-гиперболическим чирпом, хотя и без

фазовой компенсации. А в работе [14] было показано,

как нетривиальная частотная зависимость фазового

набега проявляется в схеме нелинейной интерферен-

ции типа Маха–Цандера с двумя нелинейными кри-

сталлами.

В то же время во всех работах при описании

широкополосного бифотонного поля использовалось

приближение непрерывной накачки. Однако если

длительность импульса накачки сравнима или даже

меньше длины дисперсионного расплывания импуль-

сов в кристалле, то спектр накачки может оказывать

дополнительное влияние на структуру бифотонного

поля [15]. В связи с этим в данной работе рассмотре-

но, как спектральная и временная структура широ-

кополосного бифотонного поля зависит от длитель-

ности импульса накачки. Анализ структуры рассе-

янного излучения будет производиться на языке мод

Шмидта, который является удобным инструментом

для описания сильно перепутанных бифотонных по-

лей [16–19]. В частности, в работе [18] было показано,

как число мод Шмидта бифотонного поля зависит от

длительности импульса накачки в случае ПР в од-

нородном кристалле. Поэтому полученные в данной

работе результаты для изменения числа мод Шмид-

та и временной волновой функции широкополосных

бифотонов при уменьшении длительности импульса

накачки будет полезно сравнивать именно с резуль-

татами работы [18].

Рассмотрим коллинеарное ПР в нелинейном кри-

сталле под действием импульса накачки на централь-

ной частоте ωp:

Ep(t, z) = E0e
−iωpt

∫
f(ν)eik(ωp+ν)z−iνtdν. (1)

Будем считать, что импульс имеет гауссову фор-

му, поэтому спектр накачки также гауссов: f(ν) =

= e−ν2τ2/2, где τ – длительность импульса.

Оператор положительно-частотной части поля

рассеянного излучения можно записать в виде

Ê(+)(t, z) = e−iω0t

ω0∫

−ω0

CΩâ(Ω)e
i{k(ω0+Ω)z−Ωt}dΩ, (2)

где ω0 = ωp/2 – половина частоты накачки, â(Ω) –

оператор уничтожения фотонов на частоте ω0 + Ω,

причем компоненты поля с Ω > 0 соответствуют сиг-

нальному, а с Ω < 0 – холостому рассеянному из-

лучению. Слабой частотной зависимостью коэффи-

циентов разложения CΩ в нашем случае можно пре-

небречь. Волновые вектора рассеянного излучения в

выражении (2) сонаправлены с волновым вектором

накачки. Приготовление широкополосного бифотон-

ного поля в случае неколлинеарного синхронизма со-

здает дополнительные сложности, связанные с необ-

ходимостью сбора рассеянных под разными углами

сопряженных компонент сигнального и холостого из-

лучения. Поэтому обычно при описании широкопо-

лосного бифотонного поля ограничиваются только

коллинеарным синхронизмом и не задумываются о

структуре поперечных пространственных мод.

Квадратичная восприимчивость в апериодически

поляризованном кристалле также зависит от коорди-

наты. Учитывая только первую гармонику в ее раз-

ложении, можно записать ее в виде [12]

χ(2)(z) ≈ χ
(2)
0 exp



−i
z∫

0

K(z′)dz′



 , (3)

где K(z) – закон изменения обратного вектора до-

менной решетки в кристалле.

Оператор нелинейного взаимодействия накачки

и рассеянного излучения в кристалле теперь можно

представить в виде

Ĝnl(z) = ~γ

∫
f(Ωs − Ωi)e

i∆k(Ωs,Ωi)z−i
z
∫

0

K(z′)dz′

×

× â+s (Ωs)â
+
i (Ωi)dΩsdΩi + э.с., (4)

где ∆k(Ωs,Ωi) = k(ωp+Ωs−Ωi)−k(ω0+Ωs)−k(ω0−
− Ωi) – расстройка фазового синхронизма, а γ – ко-

эффициент параметрического взаимодействия, кото-

рый пропорционален амплитуде поля накачки и ве-

личине квадратичной нелинейности.

Используя полученный оператор нелинейного

взаимодействия, можно сразу записать состояние

рассеянного излучения на выходе из кристалла в

виде

|Ψ(L)〉 = e
− i

~

L
∫

0

Ĝnl(z)dz|vac〉. (5)

Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022



Моды Шмидта и временная волновая функция широкополосного бифотонного поля 669

В общем случае вычисление оператора эволюции

представляет собой сложную задачу, однако в слу-

чае спонтанного ПР при малых значениях коэффи-

циента параметрического взаимодействия экспонен-

ту можно разложить в ряд и получить для состояния

бифотонного поля выражение

|Ψ〉 = −iγL
∫
F (Ωs,Ωi)â

+
s (Ωs)â

+
i (Ωi)dΩsdΩi|vac〉,

(6)

где функцию

F (Ωs,Ωi) =
1

L
f(Ωs − Ωi)×

×
L∫

0

exp



i∆k(Ωs,Ωi)z − i

z∫

0

K(z′)dz′



 dz (7)

называют волновой функцией бифотона – квадрат ее

модуля определяет вероятность рождения пары фо-

тонов: сигнального на частоте ω0+Ωs и холостого на

частоте ω0 − Ωi.

Далее ограничимся рассмотрением кристалла с

линейным законом изменения обратного вектора ре-

шетки K(z) = K0 − ξz. Для расчетов будем исполь-

зовать те же параметры возможного эксперимента,

что и в работе [12]: ПР в кристалле ниобата лития

толщиной L = 5мм под действием импульса накачки

с длиной волны λp = 532 нм, параметры линейного

чирпа K0 = 894мм−1, ξ = 38.5мм−2 обеспечивают

генерацию непрерывного спектра бифотонов в поло-

се от Ωs,i/ω0 = 0.1 до Ωs,i/ω0 = 0.5.

В случае линейной зависимости K(z) в выраже-

нии (7) показатель экспоненты квадратично зависит

от координаты z, поэтому внешний интеграл можно

записать в виде

F (Ωs,Ωi) =

√
2

L2ξ
e

(Ωs−Ωi)
2τ2

2 −
i(∆k−K0)2

2ξ ×

×
[
E

(√
ξ

2
L+

∆k −K0√
2ξ

)
− E

(
∆k −K0√

2ξ

)]
, (8)

где функция E(x) =
x∫
0

eiy
2

dy = C(x)+ iS(x) выража-

ется через интегралы Френеля (также ее можно вы-

разить через интеграл ошибок на комплексной плос-

кости [6, 8]).

Используя разложение Шмидта [16], всегда мож-

но представить волновую функцию бифотона в виде

F (Ωs,Ωi) =
∑

j

RjUj(Ωi)Vj(Ωs), (9)

где функции Uj(Ωi) и Vj(Ωs) определяют спектр от-

дельных мод Шмидта холостого и сигнального рас-

сеянного поля, а Rj – их собственные значения. Сле-

дует отметить, что так как функция F (Ωs,Ωi) несим-

метрична относительно частот Ωs и Ωi, собственные

значения Rj в общем случае комплексные.

Если волновую функцию бифотона можно пред-

ставить в виде произведения двух функций линей-

ных комбинаций частот Ωs и Ωi, которые имеют уз-

кий максимум, эти функции можно приближенно за-

менить гауссианами и в этом приближении анали-

тически найти моды Шмидта [17, 18]. Однако в слу-

чае широполосных бифотонов это совсем не так. Мо-

дуль выражения в квадратных скобках в формуле

(8) имеет относительно узкий максимум только как

функция разности частот Ωs − Ωi. А вот как функ-

ция суммы частот Ωs + Ωi он остается практиче-

ски постоянным в широкой полосе частот, что как

раз и обеспечивает генерацию широкополосных би-

фотонов. Поэтому разложение Шмидта для функ-

ции (8) производилось численно. Используя найден-

ные при этом собственные значения Rj , можно вы-

числить число Шмидта, определяющее эффективное

число мод Шмидта рассеянного излучения:

K =



∑

j

|Rj |2



2/
∑

j

|Rj |4. (10)

На рисунке 1 показана зависимость числа Шмид-

та широкополосного бифотонного поля от длитель-

Рис. 1. Зависимость числа Шмидта K (10) от длитель-

ности импульса накачки τ

ности импульса накачки. C ее уменьшением эффек-

тивное число мод Шмидта уменьшается, пока не до-

стигает минимума при длительности импульса на-

качки τ ≈ 100 ÷ 120фс. Но даже в этом случае эф-
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фективное число мод Шмидта достаточно велико –

порядка 50. При дальнейшем уменьшении длитель-

ности импульса число Шмидта снова начинает расти.

В работе [18] было показано, что в случае ПР в од-

нородном кристалле зависимость числа Шмидта от

длительности импульса накачки имеет схожий вид и

тоже достигает минимального числа мод порядка 70,

но при существенно большей длительности импуль-

са – порядка 1 пс.

Используя разложение Шмидта, несложно полу-

чить интенсивность рассеяния холостого излучения

на заданной частоте в виде суммы интенсивностей

отдельных мод Шмидта на этой частоте:

〈I(Ωi)〉 = 〈Ψ|â+i (Ωi)âi(Ωi)|Ψ〉 =

=

∫
|F (Ωs,Ωi)|2dΩs =

∑

j

|RjUj(Ωi)|2. (11)

Аналогичное выражение получается и для интен-

сивности рассеяния сигнального излучения: I(Ωs) =

=
∑
j

|RjVj(Ωs)|2. При этом вклад отдельной моды

пропорционален квадрату модуля ее собственного

значения Rj . На рисунке 2 показан спектр отдель-

Рис. 2. (Цветной онлайн) Спектр отдельных мод

Шмидта сигнального (λ < 1064 нм) и холостого (λ >

> 1064 нм) рассеянного излучения. Для удобства мо-

ды сдвинуты на величину их собственного значения:

Ij(λ) = |Rj |
2(1 + |Uj(λ)|

2. Пунктиром показан суммар-

ный спектр широкополосного бифотонного излучения

ных мод Шмидта широкополосных бифотонов в слу-

чае длительности импульса накачки τ = 100фс. Для

удобства график для каждой моды сдвинут на вели-

чину квадрата ее собственного значения. Видно, что

структура мод имеет достаточно сложный вид. Моды

накладываются друг на друга, и вряд ли возможно в

эксперименте их разделить, так что поле находится в

сильно перепутанном состоянии. Пунктиром на том

же графике изображен суммарный спектр холостого

и сигнального излучения. Как и следовало ожидать,

в результате сложения большого числа мод Шмидта

формируется спектр с практически постоянной ин-

тенсивностью в заданной широкой полосе длин волн.

Теперь рассмотрим временные характеристики

рассеянного бифотонного излучения. Вероятность

обнаружить на выходе из кристалла фотон холосто-

го излучения в момент времени ti, а фотон сигналь-

ного излучения – в момент времени ts определяется

квадратом модуля волновой функции бифотона во

временном представлении [4, 18]:

F (ti, ts) =

∫∫
F (Ωs,Ωi)×

× e−ik(ω0−Ωi)L−ik(ω0+Ωs)L−iΩiti+iΩstsdΩsdΩi. (12)

Используя разложение Шмидта, ее можно предста-

вить в виде

F (ti, ts) =
∑

j

RjUj(ti)Vj(ts), (13)

где Uj(ti) и Vj(ts) – моды Шмидта во временном

представлении:

Uj(ti) =

ω0∫

0

Uj(Ωi)e
−ik(ω0−Ωi)L−iΩitidΩi,

Vj(ts) =

ω0∫

0

Vj(Ωs)e
−ik(ω0+Ωs)L+iΩstsdΩs.

(14)

Безусловно, для вычисления функции F (ti, ts) раз-

ложение Шмидта не обязательно. Однако если мо-

ды Шмидта уже известны, то процедура вычисле-

ния волновой функции бифотона упрощается: вместо

двукратного интегрирования по формуле (12) доста-

точно найти вид мод Шмидта во временном пред-

ставлении (14) путем однократного интегрирования.

При этом зависимость полной интенсивности сиг-

нального и холостого рассеянного излучения от вре-

мени по-прежнему определяется суммой интенсивно-

стей мод Шмидта:

〈Ii(t)〉 = 〈Ψ|Ê−
i (t, L)Ê+

i (t, L)|Ψ〉 =
∑

j

|RjUj(t)|2,

〈Is(t)〉 = 〈Ψ|Ê−
s (t, L)Ê+

s (t, L)|Ψ〉 =
∑

j

|RjVj(t)|2.

(15)

Корреляция между сигнальными и холостыми

фотонами в различные моменты времени может
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Рис. 3. (Цветной онлайн) (a) – Волновая функция бифотона во временном представлении |F (ti, ts)|
2 (12) и (b) – формы

импульсов сигнального и холостого рассеянного излучения (15) на выходе из кристалла в случае импульса накачки

длительностью τ = 100фс. Момент времени t = 0 соответствует положению середины импульса накачки

Рис. 4. (Цветной онлайн) “Частичные” волновые функции бифотона |Fj(ti, ts)|
2 (17) для первых трех j = 1; 2; 3 мод

Шмидта в случае импульса накачки длительностью τ = 100фс

быть описана при помощи корреляционной функ-

ции интенсивностей рассеянного излучения. Избы-

точная корреляция, связанная с бифотонным харак-

тером рассеянного поля, выражается через ковари-

ацию интенсивностей. Несложно показать, что она

определяется квадратом модуля волновой функции

бифотона:

cov(Ii(ti)Is(ts)) ≡
≡ 〈Ii(ti)Is(ts)〉 − 〈Ii(ti)〉〈Is(ts)〉 = |F (ti, ts)|2. (16)

Рассмотрим, как меняется форма волновой функ-

ции бифотона при изменении длительности импульса

накачки. На рисунке 3 показана функция |F (ti, ts)|2
для случая минимального числа мод Шмидта при

τ = 100фс, а также формы импульсов сигнального

и холостого рассеянного излучения. Видно, что об-

ласть максимальной корреляции между сигнальным

и холостым излучением представляет собой узкую

полосу на всей длине импульсов сигнального и холо-

стого излучения. Эта полоса не прямая, что связано с

дисперсией различных частотных компонент накач-

ки и рассеянного излучения в кристалле.

На рисунке 4 показаны “частичные” волновые

функции бифотона

|Fj(ti, ts)|2 = |RjUj(ti)Vj(ts)|2 (17)

отдельно для первых трех мод Шмидта. Видно, что

для отдельных мод Шмидта “частичные” волновые

функции имеют значительно большую ширину, чем

для полной волновой функции бифотона на рис. 3a –

узкий корреляционный максимум получается толь-

ко в результате суперпозиции большого числа мод

Шмидта.
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Рис. 5. (Цветной онлайн) Волновая функция бифотона во временном представлении |F (ti, ts)|
2 (12) для случаев дли-

тельности импульса накачки τ = 1пс (a) и τ = 10фс (b)

Рис. 6. (Цветной онлайн) (a) – Зависимость функции избыточной корреляции сигнального и холостого рассеянно-

го излучения от временной задержки между ними ∆G(t) (18) для случаев длительностей импульсов накачки 1 пс,

100 и 10фс. Пунктирным прямоугольником выделена область резкого возрастания функции. (b) – Область резкого

возрастания корреляционной функции в крупном масштабе

На рисунке 5a показана волновая функция бифо-

тона в случае достаточно длинного импульса накач-

ки τ = 1 пс. При этом область максимальной корре-

ляции имеет форму узкой полосы, соответствующей

максимумам импульсов сигнального и холостого из-

лучения. По сравнению с волновой функцией бифо-

тона для τ = 100фс на рис. 3a, здесь она практически

прямая, но при этом заметно более короткая.

В случае короткого импульса накачки τ = 10фс

(рис. 5b) область максимальной корреляции уже не

выглядит узкой полосой. Она становится существен-

но более широкой и имеет приблизительно треуголь-

ную форму. Сходная треугольная форма волновой

функции бифотонов с максимумом в остром углу

треугольника была получена и в работе [18] для слу-

чая ПР в однородном кристалле в случае предельно

короткого импульса накачки.

Безусловно, в экспериментальных условиях

невозможно измерить двумерную корреляционную

функцию интенсивностей сигнального и холосто-

го рассеянного излучения. Вместо этого обычно

измеряют одномерную корреляционную функцию,

зависящую от временного сдвига t между сигналь-

ным и холостым излучением. Величина избыточной

корреляции будет определяться интегралом от

квадрата модуля волновой функции бифотона по

всей длине импульсов рассеянного излучения вдоль

прямой ti − ts = t = const:
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∆G(t) =

∫
|F (ts + t, ts)|2dts. (18)

Характерное время корреляции в случае широ-

кополосных бифотонов крайне мало, и быстродей-

ствия современных детекторов недостаточно для его

измерения. Поэтому в работах [10, 13] для регистра-

ции узкого пика корреляции между сигнальной и хо-

лостой компонентами широкополосного бифотонного

поля измерялась интенсивность генерации сигнала

суммарной частоты, полученного в еще одном нели-

нейном кристалле.

На рисунке 6a показана корреляционная функ-

ция ∆G(t) для тех же трех длительностей импульсов

накачки, что и на рис. 3 и 5. Видно, что из-за дис-

персионного расплывания ширина корреляционного

пика существенно больше обратной ширины спек-

тра бифотонного поля ∆ω−1 ≈ 9фс. Однако в слу-

чае длинных импульсов накачки этот пик имеет рез-

кую границу со стороны отрицательных значений t.

На рисунке 6b видно, что ширина области резкого

возрастания корреляционной функции в случае им-

пульса накачки длительностью τ = 1 пс составляет

приблизительно 30 фс. Наличие столь резкой грани-

цы связано с существенной асимметрией волновой

функции бифотона (рис. 5a) – область максимальной

корреляции находится с краю и резко обрывается в

сторону отрицательных t = ti − ts. С уменьшением

длительности импульса накачки резкая граница кор-

реляционного максимума постепенно расплывается.

Таким образом, форма волновой функции бифо-

тона во временном представлении (рис. 5a), а так-

же полученный из нее пик корреляционной функ-

ции интенсивностей (рис. 6) показывает, что даже

без компенсации дисперсионного расплывания одна

из границ корреляционного максимума имеет весьма

малую ширину, которая может использоваться для

синхронизации событий с помощью широкополосно-

го бифотонного поля с точностью до нескольких де-

сятков фемтосекунд. При этом уменьшение длитель-

ности импульса накачки приводит к расплыванию

этой границы, т.е. предпочтительнее использовать

импульсы длиннее 1 пс. Впрочем, длинная и узкая

область корреляционного максимума в случае мини-

мума числа мод Шмидта при τ = 100фс (рис. 3a)

позволяет предположить, что компенсация диспер-

сионного расплывания могла бы позволить выпря-

мить эту область. Поэтому при наличии фазовой

компенсации импульс накачки с длительностью, со-

ответствующей минимуму числа мод Шмидта, ве-

роятно, мог бы также обеспечить достаточно узкий

корреляционный максимум.

Таким образом, в работе исследован вид волно-

вой функции широкополосного бифотонного поля,

возникающего при ПР в апериодически поляризо-

ванном нелинейном кристалле с линейным чирпом,

как в спектральном, так и во временном представ-

лении. Структура мод Шмидта для этой волновой

функции имеет достаточно сложный вид даже в слу-

чае минимального числа мод Шмидта, которое в на-

ших условиях составляет приблизительно 50 и дости-

гается при длительности импульса накачки, равной

100 ÷ 120фс. Анализ волновой функции широкопо-

лосных бифотонов во временном представлении по-

казал, что хотя максимум корреляционной функции

интенсивностей сигнального и холостого рассеянного

излучения имеет большую ширину из-за дисперсион-

ного расплывания бифотонных волновых пакетов в

кристалле, в случае достаточно длинных импульсов

накачки одна из границ корреляционного максимума

остается достаточно резкой и может использоваться

для задач синхронизации.

Работа выполнена при поддержке гранта Рос-

сийского фонда фундаментальных исследований
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В работе изучено поведение многокомпонентного сплава на основе системы NdFeB при кручении под

высоким давлением (КВД). При КВД происходит частичная аморфизация сплава, причем доли аморф-

ной и кристаллической фаз изменяются в процессе деформации. Крутящий момент плавно возрастает

с увеличением угла поворота наковален, а с определенной деформации (∼ 1000◦) возникают автоколе-

бания крутящего момента. Крутящий момент изменяется в интервале от 500 до 600 Н ·м с периодом

около полутора секунд. Деформация сплава в режиме автоколебаний сопровождается интенсивной аку-

стической эмиссией с частотой звукового сигнала ∼ 1–2 с. Это явление можно объяснить периодической

сменой механизма деформации при КВД от дислокационного (характерного для кристаллической фазы)

к бездислокационному (типичному для аморфного состояния).

DOI: 10.31857/S1234567822220050, EDN: lyklko

Начиная с середины 1980-х гг., сплавы на осно-

ве системы NdFeB продолжают оставаться лучши-

ми материалами для создания постоянных магнитов

[1]. Соединение Nd2Fe14B (T-фаза [2, 3]) было прак-

тически одновременно синтезировано в лаборатори-

ях General Motors Research Laboratories и Sumitomo

Special Metals [4]. Оно демонстрирует рекордные зна-

чения намагниченности насыщения (JS > 1.2Тл) и

коэффициента магнито-кристаллической анизотро-

пии (K1 > 106 Дж/м3) при достаточно высокой тем-

пературе Кюри (TC > 250 ◦С). Эти свойства обес-

печивают высокое значение запасенной магнитной

энергии BHmax > 450 кДж/м3 [5]. Высокая коэрци-

тивная сила сплавов на основе NdFeB достигается за

счет того, что зерна ферромагнитной T-фазы изоли-

рованы друг от друга тонкими слоями немагнитной

фазы [6].

Важной задачей для материаловедения остается

улучшение свойств материалов, в том числе и посто-

янных магнитов на основе T-фазы. Для изготовле-

ния таких магнитов в основном используется метод

жидкофазного спекания магнитно-ориентированных

порошков [7], либо метод кристаллизации из рас-

плава, который позволяет получать нанокристаллы

Nd2Fe14B в окружении аморфной фазы [8].

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

Один из сравнительно новых методов синтеза ма-

териалов – это интенсивная пластическая деформа-

ция (ИПД) [9]. Сдвиговая деформация в условиях

высокого приложенного давления позволяет дости-

гать значительного измельчения структуры образ-

цов, и поэтому используется для синтеза нанокри-

сталлических материалов. Применение ИПД может

также приводить к фазовым превращениям [10–14].

К настоящему времени разработано большое раз-

нообразие схем ИПД, как, например, кручение при

высоком давлении (КВД), равноканальное угловое

прессование (РКУП), винтовая экструзия и др. [15].

В наших предыдущих работах по изучению струк-

турных изменений в тройных сплавах NdFeB при

ИПД мы наблюдали, что КВД может привести к их

частичной [16] или к полной [17] аморфизации, в за-

висимости от состава. Целью данной работы было

изучение структурных изменений в зависимости от

величины деформации при КВД многокомпонентно-

го сплава на основе системы NdFeB, используемого

для изготовления постоянных магнитов.

Для исследования был взят многокомпонентный

сплав на основе системы NdFeB, близкий по со-

ставу к сплаву, изученному нами ранее в работе

[16]. Состав исследуемого промышленного сплава:

Fe–10.2 Nd–7.6–3.6 Dy–5.5 B–1.2 Co (ат. %) был опре-

делен с помощью атомно-эмиссионной спектроско-
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пии с индуктивно-связанной плазмой. Для дефор-

мации методом КВД вырезались диски диаметром

10 мм и толщиной 0.6 мм. Диски подвергали КВД

в установке Бриджмена (W. Klement GmbH, Lang,

Austria). Установка имела компьютерное управление

и позволяла измерять и регистрировать крутящий

момент во время деформации. Деформация образцов

проводилась при комнатной температуре, давлении

P = 5ГПа и скорости вращения наковален 1 об/мин.

Образцы для структурных исследований вырезались

из деформированных дисков на расстоянии 2–3 мм

от центра образца. Исследования с помощью просве-

чивающей электронной микроскопии (ПЭМ) прово-

дились на микроскопе Titan 80–300 (FEI) при уско-

ряющем напряжении 300 кВ. Исследования методом

растровой электронной микроскопии (РЭМ), а так-

же изготовление образцов для ПЭМ методом фо-

кусированного ионного пучка проводились на мик-

роскопе Versa 3D HighVac (FEI). Рентгеноструктур-

ный анализ проводился на дифрактометре SmartLab

(Rigaku), излучение Cu Kα.

На рисунке 1 приведены данные о структуре и

фазовом составе материала в исходном состоянии

до КВД. Данные рентгенофазового анализа (рис. 1a)

показывают присутствие в исследуемых образцах

текстурированной T-фазы (PDF 2, Entry # 00-080-

0870), а также металлического неодима с кубической

структурой (PDF 2, Entry # 00-089-5330). На РЭМ-

микрофотографии структуры с использованием де-

тектора обратно-рассеянных электронов (рис. 1b) хо-

рошо видны богатые неодимом включения в трой-

ных стыках зерен фазы Nd2Fe14B. Распределение по

размеру частиц неодима (синяя диаграмма на врез-

ке) демонстрирует два максимума с размерами зерен

∼ 1.2 и 5.2 мкм соответственно. Средний размер зе-

рен Nd2Fe14B составляет ∼ 6 мкм; диаграмма крас-

ного цвета на вставке показывает соответствующее

распределение зерен по размеру. На микрофотогра-

фии, полученной с помощью ПЭМ (рис. 1c) также

можно видеть присутствие области богатой неоди-

мом фазы в виде отдельных включений, а также в

области тройных стыков зерен T-фазы.

На рисунке 2a приведена зависимость крутяще-

го момента от угла поворота плунжеров в течение

всего процесса деформации. Из графика видно, что

крутящий момент плавно возрастает с увеличением

угла поворота, а после ∼ 160 с с начала деформации

(что соответствует углу поворота около 1000◦) систе-

ма переходит в режим автоколебаний. Крутящий мо-

мент изменяется квази-периодически в интервале от

500 до 600 Н ·м). При этом деформация сплава со-

провождается интенсивной акустической эмиссией –

Рис. 1. (Цветной онлайн) Структура и фазовый состав

исходного образца постоянного магнита сплава NdFeB.

(a) – Рентгеновский спектр с пиками текстурирован-

ной T-фазы (# 00-080-0870), а также металлического

неодима (# 00-089-5330); большинство пиков неодима

перекрывается с пиками T-фазы, отдельно видны от-

ражения при 2θ = 35.68◦ и 51.34◦ (помечены красной

звездочкой). (b) – РЭМ-микрофотография в обратно-

рассеянных электронах; серая фаза – Nd2Fe14B, бе-

лая – неодим; на вставках приведены распределе-

ния по размерам зерен соответствующих фаз: синяя

для неодима и красная – для Nd2Fe14B. (c) – ПЭМ-

микрофотография; зерна T-фазы с зернограничными

прослойками и частицами неодима в тройных стыках
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Рис. 2. (Цветной онлайн) (a) – Зависимость крутящего момента для многокомпонентного сплава на основе NdFeB,

скорость вращения наковален 1 об/мин; на вставке показана масштабированная горизонтальная часть зависимости.

(b) – Амплитудно-частотный спектр крутящего момента; штрихами и числами обозначено положение максимумов

громкими щелчками с частотой звукового сигнала 1–

2 с. Такое поведение при КВД отличается от типич-

ного, в том числе, для тройного сплава NdFeB [17],

когда рост крутящего момента заканчивается пере-

ходом системы в стационарное состояние. Стацио-

нарное состояние при КВД наблюдалось во многих

материалах, как например, в сплавах меди, алюми-

ния, железа, титана [18].

Для количественного описания автоколебаний

крутящего момента мы применили Фурье-анализ; со-

ответствующий амплитудно-частотный спектр при-

веден на рис. 2b. На спектре присутствует несколько

максимумов, равноотстоящих друг от друга. Наблю-

даемая частота колебаний крутящего момента соот-

ветствует периоду ∼ 1.5 с, т.е. практически совпадает

с частотой щелчков акустической эмиссии.

Спектры рентгеновской дифракции, приведенные

на рис. 3, показывают, что в области автоколебаний в

рентгеновском спектре исследуемого образца имеет-

ся лишь нескольких довольно широких пиков. Воз-

можное присутствие в структуре аморфной фазы мо-

жет маскироваться наложением на пики от кристал-

лических фаз. Для оценки степени кристалличности

мы измерили полуширину основного пика в спектре

(2θ ≈ 51◦) сплава после разной степени деформации

(числа оборотов наковален), см. табл. 1. Видно, что

полуширина пика существенно колеблется в зависи-

мости от степени деформации и меняется немоно-

тонно.

Исследования, проведенные методом ПЭМ, пока-

зывают, что в результате деформации происходит из-

Рис. 3. (Цветной онлайн) Спектры рентгеновской ди-

фракции образца сплава NdFeB, деформированного на

n = 3.5, 5 и 7 оборотов наковальни при скорости вра-

щения 1 об/мин

Таблица 1. Полуширина пика на спектре рентгеновской ди-
фракции (см. рис. 3)

Число оборотов Ширина пика на середине

наковален, n высоты, градусы (2θ ≈ 51◦)

3.5 2.7

5 3.4

7 3.1

мельчение структуры. На ПЭМ-микрофотографиях

(рис. 4a, b) в структуре видны кристаллиты T-фазы

размером от 5 до 15 нм. Наряду с кристаллической
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Рис. 4. (Цветной онлайн) Результаты исследования сплава NdFeB методом ПЭМ. Микрофотографии структуры в ре-

жиме: (a) – светлого поля и (b) – высокого разрешения; (c) – картина электронной дифракции (n = 3.5) и (d) –

соответствующее радиальное распределение интенсивности для n = 3.5, 5 и 7 оборотов наковальни

фазой, в структуре также наблюдаются области с

контрастом, характерным для аморфного матери-

ала (рис. 4b). Присутствие аморфной фазы также

подтверждается данными электронной дифракции.

Диффузное гало можно видеть на картине дифрак-

ции для образца с n = 3.5 (рис. 4c). На соответству-

ющих профилях для n = 3.5, 5 и 7 гало видно в виде

широких линий с наложенными пиками от кристал-

лической части структуры (рис. 4d).

Таким образом, деформация многокомпонентно-

го сплава NdFeB существенно отличается от обычно-

го поведения материалов в схожих условиях. Она ха-

рактеризуется автоколебаниями крутящего момента

на средней и поздней стадиях деформации, а так-

же сопровождается интенсивной акустической эмис-

сией. В чем может быть причина такого поведения?

Известно, что источником акустической эмиссии

при деформации кристаллических материалов яв-

ляется резкая релаксация внутренних напряжений,

связанная с динамикой дислокационных скоплений.

Однако в случае исследуемого сплава, структура

представляет смесь кристаллической и аморфной
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фаз. Механизмы деформации в кристаллических и

аморфных материалах существенно различаются. В

кристаллических материалах деформация происхо-

дит путем скольжения или переползания дислока-

ций, а также проскальзывания по границам зерен.

Вклад зернограничного проскальзывания возраста-

ет по мере уменьшения размера зерен [19]. В свою

очередь, уменьшение размера зерен затрудняет де-

формации решетки путем скольжения дислокаций,

поскольку по механизму Холла–Петча границы зе-

рен препятствуют скольжению дислокаций из одного

зерна в другое. В то же время, в аморфных материа-

лах нет кристаллической решетки с дальним поряд-

ком, а значит, в них не существует и дислокаций. Нет

в них и границ зерен, поскольку нет областей с по-

разному ориентированными участками кристалличе-

ской решетки. Поэтому деформация аморфных мате-

риалов происходит иначе, путем образования полос

скольжения и движения их границ [20].

Если при интенсивной пластической деформации

происходит аморфизация исходного кристаллическо-

го материала, то это означает, что в процессе ИПД

будет наблюдаться и переключение механизмов де-

формации. На начальном этапе, когда материал еще

полностью кристаллический, деформация будет ид-

ти путем перемещения дислокаций в объеме зерен и

проскальзывания по их границам. В дальнейшем, по

мере аморфизации, начнется и деформация аморф-

ного материала по механизму образования и роста

полос скольжения. Если произойдет полная аморфи-

зация всего материала, то первый механизм практи-

чески исчезнет.

Мы можем предположить, что в исследуемом

сплаве при деформации происходит обратимый пе-

реход аморфной фазы в кристаллическую и обрат-

но. При этом резко меняется механизм деформа-

ции и, соответственно, скорость и геометрия распро-

странения полос скольжения в аморфной фазе. Это

явление может служить причиной квазипериодиче-

ских колебаний крутящего момента и соответствен-

но акустической эмиссии. Предположение о том, что

при интенсивной пластической деформации с уча-

стием аморфной и кристаллической фаз может про-

исходить периодически переход из аморфной фа-

зы в кристаллическую и обратно, высказывались и

ранее. В частности, такое обратимое превращение

наблюдалось для аморфно-кристаллического компо-

зита Ti2NiCu [21]. В частности, для композитных

аморфно-кристаллических образцов авторы показа-

ли, что изменение структуры в зависимости от сте-

пени деформации происходит в режиме затухающей

цикличности, когда соотношение аморфной и кри-

сталлической составляющих непрерывно меняется.

Авторы объясняют такое поведение особенностями

деформирования КВД, когда величина сдвиговой де-

формации непрерывно меняется по радиусу образ-

ца при постоянном приложении высокого давления.

Важную роль в такого рода трансформации аморф-

ной и кристаллической фаз авторы работы [21] отво-

дят структуре межфазной границы.

Интересно отметить, что при изучении КВД трех-

компонентного сплава NdFeB [17], когда происходит

полная аморфизация образца, мы не наблюдали аку-

стической эмиссии. Иными словами, если на ста-

ционарной стадии деформации присутствует только

аморфная фаза, то режим автоколебаний не насту-

пает. Это может быть дополнительным доводом в

пользу нашей гипотезы об обратимой аморфизации

исследуемого сплава при деформации КВД.

Таким образом, нами обнаружено, что при КВД

многокомпонентного коммерческого сплава NdFeB

формируется смешанная аморфно-кристаллическая

структура, в которой доля компонентов периодиче-

ски меняется в ходе деформации. Изменение фазо-

вого состава при КВД сопровождается интенсивной

акустической эмиссией, связанной с изменением ме-

ханизма деформации материала.
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Поведение двумерных систем вблизи области их

плавления – одна из важнейших проблем физики

конденсированного состояния. Двумерные и квази-

двумерные системы интенсивно исследуются, начи-

ная с пионерских теоретических работ [1–7], когда

было обнаружено, что физика двумерного плавления

гораздо богаче, чем трехмерного, в частности, из-за

наличия промежуточной гексатической фазы, в ко-

торой разрушен трансляционный порядок, но суще-

ствует квазидальный ориентационный порядок (на-

пример, [8]). Дополнительно, интерес к двумерным

материалам значительно вырос после открытия гра-

фена [9, 10] и наблюдения двумерного плавления в

системе квазичастиц − скирмионов [11]. При этом,

при изучении топологических дефектов в двумер-

ных системах, основное внимание уделялось свой-

ствам дислокаций и дислокационных пар, а изуче-

ние свойств кластеров из дефектов и их влияние

на переход “кристалл–жидкость” только начинается

[12, 13]). Целью настоящей работы является изуче-

ние свойств дефектов и кластеров из дефектов вбли-

зи области плавления плотноупакованных двумер-

ных систем (т.е. систем, имеющих в твердотельном

состоянии треугольную (гексагональную) решетку),

используя в качестве примера, модельную систему

с отталкивательным потенциалом Юкавы (Дебая–

Хюккеля). Отметим, что класс плотноупакованных

двумерных систем очень широк. К ним, в частно-

сти, относятся кулоновские системы, системы мяг-

ких сфер, Леннард–Джона и др., а результаты, по-

лученные для системы Юкавы, могут быть распро-

странены на весь класс систем с плотной упаков-

1)e-mail: klumov@ihed.ras.ru

кой атомов. Парное взаимодействие частиц в системе

Юкавы описывается потенциалом:

U(r) = (Q/r) exp(−r/λ), (1)

где Q – заряд частицы (заряд и масса всех микроча-

стиц считаются одинаковыми), а λ – длина экраниро-

вания. Известно, что фазовое состояние такой систе-

мы описывается двумя параметрами – параметром

неидеальности Γ = Q2 × exp(−κ)/(TD) и парамет-

ром экранировки κ = D/λ, где D – среднее межча-

стичное расстояние в системе, а T – температура час-

тиц. Система Юкава часто используется для описа-

ния экспериментов в пылевой (комплексной) плазме

и в коллоидных системах (см., например, [14, 15]).

В настоящей работе основным инструментом полу-

чения конфигураций частиц является метод класси-

ческой молекулярной динамики, реализованный для

канонического ансамбля (NVT) с термостатом Нозе–

Хувера (Nose–Hoover) и периодическими граничны-

ми условиями [16]. Типичное число микрочастиц в

исследуемой двумерной системе порядка N ∼ 105,

это связано с необходимостью изучения дефектов в

кристаллической фазе, где их концентрация мала;

такие значения N являются рекордными на сего-

дняшний день.

При нулевой температуре двумерная система

Юкавы при всех значениях параметра экранировки

κ представляет из себя кристалл с треугольной (гек-

сагональной решеткой) и 6-ю ближайшими соседя-

ми у каждого атома, которые расположены в вер-

шинах правильного шестиугольника. При конечной

температуре в такой системе появляются топологи-

ческие дефекты, в которых число ближайших сосе-

дей отличается от шести. Как правило, при низких
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температурах доминируют дислокации (пары из де-

фектов (5-7)) (в такой паре у одной частицы пять

ближайших соседей, а у другой − семь) и/или ре-

зультат их объединения – дислокационная пара, со-

стоящая из четырех дефектов различной формы.

С повышением температуры в системе появляются

кластеры из дефектов, которые возникают в резуль-

тате их объединения и распределение дефектов и

кластеров из дефектов становится значительно более

сложным. Ближайшие соседи для плотноупакован-

ных двумерных систем легко определяются с помо-

щью метода Вороного [17], при этом двумерное про-

странство, занятое частицами, разбивается на мно-

гогранники, а каждой частице системы соответству-

ет выпуклый многоугольник, число сторон которого

равно числу ближайших соседей nnb. Здесь все час-

тицы с числом nnb 6= 6 считаются дефектными, а

их относительная концентрация nd = Nd/N (где Nd

и N – число дефектных частиц и полное число час-

тиц, соответственно) является важной характеристи-

кой двумерной системы [18, 19].

На рисунке 1 показано, как относительные кон-

центрации nd зависят от приведенной температуры

системы T ∗ = T/Tm, где Tm – температура плав-

ления. Представлены зависимости для двух значе-

ний параметра экранировки: κ = 2 (синяя кривая)

и κ = 4 (красная кривая). Хорошо видно, что дан-

ные кривые практически совпадают. Это означает,

что концентрация дефектов nd практически не за-

висит вблизи области плавления от значения пара-

метра κ, т.е. является универсальной характеристи-

кой системы, которая зависит только от параметра

T ∗. Этот важный результат позволяет, в частности,

определить фазовое состояние системы и величину

параметра T ∗ в эксперименте, зная лишь концен-

трацию дефектов, которая достаточно легко опреде-

ляется по пространственному расположению частиц.

Для жидкостной фазы подобный результат был по-

лучен недавно в [19]. Резкий рост nd, который на-

блюдается в узком интервале приведенных темпера-

тур T ∗, соответствует плавлению системы, с харак-

терной величиной nd ≃ 0.2 у расплава. На вставках

к рис. 1 показаны фрагменты трех фаз: кристалли-

ческой (a) (с nd ≃ 0.05), гексатической [20] (b) (с

nd ≃ 0.15) и жидкостной (c) (nd ≃ 0.2). Цвет час-

тиц определяется числом ближайших соседей и ме-

няется от синего к красному при его увеличении: де-

фектным частицам соответствуют синие и красные

частицы (с 5-ю и 7-ю ближайшими соседями соот-

ветственно), а зеленым цветом выделены кристалли-

ческие частицы с 6-ю ближайшими соседями. Вид-

но значительное отличие гексатической и жидкост-

Рис. 1. (Цветной онлайн) Двумерная система Юкавы

вблизи области плавления. Представлены относитель-

ные концентрации nd дефектных частиц (т.е. частиц

с числом ближайших соседей Nnb 6= 6) в зависимо-

сти от приведенной температуры T ∗ = T/Tm, где Tm –

температура плавления для двух значений параметра

экранировки: κ = 2 (синяя кривая) и κ = 4 (красная

кривая). Видно, что данные кривые практически сов-

падают, что означает квазиуниверсальность зависимо-

сти nd(T
∗) в рассмотренном диапазоне значений T ∗.

Резкий рост nd, который наблюдается в узком интер-

вале температур, соответствует переходу “кристалл–

жидкость”, с характерной величиной nd ≃ 0.2 у рас-

плава. На вставках показаны фрагменты трех фаз:

кристаллической (a) (nd ≃ 0.05), гексатической (b)

(nd ≃ 0.15) и жидкостной (c) (nd ≃ 0.2). Цвет частиц

соответствует числу ближайших соседей, меняясь от

синего к красному при его увеличении: дефектным час-

тицам соответствуют синие частицы, у которых пять

ближайших соседей и красные – у которых их семь,

зеленым цветом выделены кристаллические частицы с

6-ю ближайшими соседями. Дополнительно, на встав-

ках (a) и (c) показаны дислокации и дислокационные

пары (а) и дисклинации с 5-ю и 7-ю ближайшими со-

седями в реальном кристалле рядом с парной дислока-

цией (c). Видно, что параметр nd заметно отличается

для всех указанных фаз, что позволяет использовать

его для их идентификации; зная nd, легко определяет-

ся приведенная температура системы T ∗

ной фаз от кристаллической по виду и концентра-

ции дефектов и кластеров из дефектов, что силь-

но упрощает их идентификацию в экспериментах

с комплексной и коллоидной плазмой. На вставках

(a, c) также показано, как выглядят дислокации и

дислокационные пары (на вставке (а)) и точечные

дефекты (дисклинации) с 5-ю и 7-ю ближайшими

соседями (на вставке (c)) в реальном плазменном

кристалле.
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Двумерная система Юкавы вблизи области плавления. Показаны относительные концентра-

ции nN/nd кластеров, состоящих из N дефектов в зависимости от приведенной температуры T ∗ = T/Tm. Здесь nd –

концентрация всех дефектных частиц в системе (зависимость nd(T
∗) является квазиуниверсальной и представлена на

вставке в двойном логарифмическом масштабе для иллюстрации степенного роста nd в диапазоне T ∗ ≃ 0.6 ÷ 0.95).

Разным цветом показаны относительные концентрации дефектов: дисклинаций (N = 1, лиловый), дислокаций (N = 2,

синий) и дислокационных пар (N = 4, зеленый), а также кластеров из дефектов с N = 3 (бирюзовый), N = 5 (оранже-

вый) и N = 6 (красный) соответственно. Кумулятивная доля всех дефектных частиц, входящих в кластеры с N > 4,

показана черным цветом. Видно, что в кристаллической фазе доминируют дефекты – дислокации и дислокационные

пары, хотя вклад остальных кластеров довольно значительный (≃ 30% в кристалле вблизи области плавления). При

температурах T ∗ ≤ 0.6 в системе превалируют дислокации (N = 2), в дальнейшем с ростом температуры начинают

доминировать дислокационные пары (N = 4), концентрация которых резко уменьшается при переходе “кристалл–

жидкость” в результате их диссоциации на пару дислокаций. Хорошо видно, что при плавлении резко увеличивается

доля относительно крупных кластеров (с N > 4), которая в расплаве составляет ≃ 70%

Кроме величины nd, важную роль в двумерных

системах могут играть кластеры из дефектов раз-

личного размера. Это иллюстрирует рис. 2, где по-

казана их концентрация вблизи области плавления

для двумерной системы Юкавы с параметром κ = 3.

На нем показаны относительные концентрации (до-

ли) nN/nd кластеров, состоящих из N дефектных

частиц для разных температур T ∗. Представлены за-

висимости для дисклинаций (N = 1), дислокаций

(N = 2) и дислокационных пар (N = 4), а также для

наиболее распространенных кластеров из дефектов

с N = 3, N = 5 и N = 6. Дополнительно приводится

кумулятивная доля всех дефектных частиц, входя-

щих в кластеры с N > 4, которая показана черным

цветом. Видно, что в кристаллической фазе доми-

нируют дефекты – ислокации и дислокационные па-

ры, хотя вклад остальных кластеров довольно значи-

тельный (например, для кристалла вблизи области

плавления доля таких кластеров составляет ≃ 0.3,

что может оказывать заметное влияние на плавле-

ние такой системы. При температурах T ∗ ≤ 0.6 в

системе превалируют дислокации (с N = 2), в даль-

нейшем с ростом температуры начинают доминиро-

вать дислокационные пары (N = 4) (их доли срав-

ниваются: n2 ≈ n4 при T ∗ ≃ 0.6), концентрация ко-

торых резко уменьшается при переходе “кристалл–

жидкость” в результате диссоциации дислокацион-

ных пар на две дислокации, что, по-видимому, го-

ворит в пользу KTHNY сценария перехода (напри-

мер, [8]). Хорошо видно, что и в гексатической фа-

зе и в расплаве доля относительно крупных клас-

теров (с N > 4) значительно выше, чем в кристал-

ле, что в значительной степени определяет свойства

указанных фаз. На вставке к рис. 2 показана зави-
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симость nd от T ∗ в двойном логарифмическом мас-

штабе для иллюстрации почти степенного роста nd

в диапазоне T ∗ ≃ 0.6 ÷ 0.95 с показателем степени

α ∼ 5 (nd ∝ (T ∗)α).

Рис. 3. (Цветной онлайн) Двумерная система Юкавы

вблизи области плавления. Распределение кластеров из

дефектов P (N) по числу N дефектов, входящих в клас-

тер, вычисленное для разных приведенных температур

T ∗. Цвет кривых определяется величиной T ∗ и меня-

ется от синего к красному при ее увеличении. Кривые

охватывают диапазон T ∗ ≃ 0.8 ÷ 1.1 и построены так,

что соседним кривым отвечает малое изменение тем-

пературы δT ∗ ∼ 10−3. Резкое увеличение расстояния

между ними соответствует плавлению системы. Видно,

что в кристаллической фазе распределение P (N) быст-

ро затухает с ростом N , в случае жидкостной фазы

ситуация обратная – в зависимости P (N) появляются

степенные хвосты. Кроме того, при плавлении сильно

меняется форма P (N): доминирование дислокаций и

дислокационных пар (N = 2, 4) в кристаллической фа-

зе сменяется сложным спектром кластеров, в котором

превалируют дислокации (N = 2). Это, в частности,

позволяет легко различать указанные фазы. На встав-

ке показано, как меняется при нагреве системы без-

размерный параметр n2/4 = n2/n4, определяемый как

отношение концентрации дислокаций к концентрации

дислокационных пар. В кристаллической фазе вблизи

области плавления ncr
2/4 ≃ 0.5 (при T ∗ ≈ 0.9), для рас-

плава nmelt
2/4 ≃ 2.5 и эта величина не зависит от пара-

метра экранировки κ, т.е. является универсальной ха-

рактеристикой двумерного расплава системы Юкавы

Концентрации дефектов и кластеров из дефектов

nN дают важную характеристику двумерной систе-

мы − спектр дефектов по их “массе” P (N). Такое

распределение кластеров из дефектов P (N) по чис-

лу N дефектов, входящих в кластер, показано на

рис. 3 для разных температур T ∗. Цвет кривых опре-

деляется величиной T ∗ и меняется от синего к крас-

ному при ее увеличении. Кривые охватывают диа-

пазон T ∗ ≃ 0.8 ÷ 1.1 и построены так, что сосед-

ним кривым отвечает малое изменение температу-

ры δT ∗ ∼ 10−3. Резкое увеличение расстояния меж-

ду соседними кривыми соответствует плавлению си-

стемы. Видно, что в кристаллической фазе распре-

деление P (N) быстро затухает с ростом N , в слу-

чае жидкостной фазы ситуация обратная – в зави-

симости P (N) появляются степенные хвосты. Кроме

того, при плавлении сильно меняется форма P (N):

доминирование дислокаций и дислокационных пар

(N = 2, 4) в кристаллической фазе сменяется слож-

ным спектром кластеров, в котором превалируют

дислокации (N = 2). Можно показать [21], что в

гексатической фазе P (2) ∼ P (4). Это, в частности,

позволяет различать указанные фазы в эксперимен-

тах с коллоидной и комплексной плазмой. На встав-

ке к рис. 3 показано, как меняется при нагреве си-

стемы безразмерный параметр n2/4 = n2/n4, опреде-

ляемый как отношение концентрации дислокаций к

концентрации дислокационных пар. В кристалличе-

ской фазе вблизи области плавления ncr
2/4 ≃ 0.5 (при

T ∗ ≈ 0.9), для расплава nmelt
2/4 ≃ 2.5 и эта величина

не зависит от параметра экранировки κ, т.е. является

универсальной характеристикой двумерного распла-

ва системы Юкавы. В заключение отметим, что все

полученные выше результаты относятся к однород-

ным системам, например, они могут быть применены

к описанию коллоидной плазмы, плавлению скирми-

онных решеток и др. В комплексной (пылевой) плаз-

ме эксперименты, как правило, проводятся с микро-

частицами, находящимися в газоразрядной плазме.

В такой плазме очень важную роль играет внешнее

удерживающее электрическое поле (конфайнмент),

которое, в частности, приводит к тому, что у ква-

зидвумерных систем микрочастиц плотность макси-

мальна в центре системы и монотонно спадает к пе-

риферии [22, 23, 24], что делает плавление таких си-

стем более сложным [24], хотя все основные резуль-

таты статьи могут быть применены и в этом случае.

В настоящей работе впервые рассмотрена кине-

тика дефектов и кластеров из дефектов вблизи об-

ласти перехода “кристалл-жидкость” для двумерной

системы Юкавы. Показано, что относительная кон-

центрация дефектов nd зависит только от приведен-

ной температуры T ∗ и не зависит от параметра экра-

нировки κ в широком диапазоне величин T ∗, т.е яв-

ляется универсальной характеристикой системы. Та-

кими же универсальными характеристиками двумер-

ной системы Юкавы являются распределения дефек-

тов по размерам P (N) и их кумулятивные метрики.

Отношение концентраций дислокаций и дислокаци-
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онных пар n2/n4 также зависит только от параметра

T ∗, а величину n2/n4 ≈ 2.5 предлагается использо-

вать как удобный индикатор расплава у всех двумер-

ных плотноупакованных систем.
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В работе определена структура сверхпроводящего параметра порядка пниктидов BaFe1.92Ni0.08As2
слабо недодопированного состава с Tc ≈ 18.2K. С помощью спектроскопии эффекта некогерентных мно-

гократных андреевских отражений напрямую определены величины двух микроскопических сверхпро-

водящих параметров порядка – малой сверхпроводящей щели ∆S(0) и, предположительно, экстремумов

большой щели с анизотропией в ab-плоскости ∆out
L (0) и ∆in

L (0) при T ≪ Tc, а также их температурные

зависимости. Показано, что полученная температурная зависимость первого критического поля Hc1(T )

может быть описана в рамках двухзонного приближения как так называемой альфа-моделью (с исполь-

зованием экспериментальных величин ∆S(0), ∆out
L (0) и ∆in

L (0)), так и с учетом полученных методом

многократных андреевских отражений спектроскопии температурных зависимостей ∆S(T ), ∆
out,in
L (T ) в

предположении достаточно сильной анизотропии малой сверхпроводящей щели, где экспериментальная

величина ∆S(0) взята в качестве максимального значения ее углового распределения.

DOI: 10.31857/S1234567822220074, EDN: lynkzl

1. Введение. Сверхпроводящие пниктиды

BaFe2As2 семейства Ba-122 имеют слоистую кристал-

лическую структуру и при частичном замещении

Fe2−xNix демонстрируют умеренные критические

температуры до Tc ≈ 21K в области оптимального

допирования при x = 0.1 [1]. На поверхности Ферми

с помощью фотоэмиссионной спектроскопии с угло-

вым разрешением (ARPES) обнаружены вложенные

дырочные цилиндры вокруг Γ-точки зоны Брил-

люэна и электронные цилиндры вокруг M -точки,

гофрированные вдоль kz-направления [2].

Хотя исследования пниктидов BaFe2−xNixAs2
(BFNA) в сверхпроводящем состоянии с помощью

ARPES не проводились, можно сказать, что харак-

терной особенностью пниктидов семейства Ba-122

в целом является анизотропия сверхпроводящих

щелей в импульсном пространстве, наблюдаемая

в ARPES-экспериментах [3, 4] и рассматриваемая

теоретически [5, 6]. Расчеты щелевой структуры

для семейства Ba-122 [5, 6] показали существование

анизотропных сверхпроводящих щелей как в рамках

1)См. дополнительный материал к данной статье на сайте
нашего журнала www.jetpletters.ac.ru

2)e-mail: kuzmichevate@lebedev.ru

спин-флуктуационного (s±), так и орбитально-

флуктуационного (s++) подхода, причем комбина-

ция этих типов взаимодействий [6] дает возможность

получить большое разнообразие щелевых структур,

в том числе с “нодальным” параметром порядка

(имеющим точки нулей в k-пространстве). Новый

комплексный метод, предложенный в данной работе,

позволил нам получить надежные эксперименталь-

ные данные об анизотропии сверхпроводящих щелей

в BFNA.

Экспериментальные исследования щелевой

структуры BFNA (с частичным замещением нике-

лем) немногочисленны и проведены, в основном,

на монокристаллах оптимально допированного

состава x = 0.1. Данные о количестве и величинах

сверхпроводящих параметров порядка, полученные

локальными, объемными и поверхностными метода-

ми [7–13], плохо согласуются: например, характери-

стическое отношение для большой сверхпроводящей

щели 2∆L(0)/kBTc ≈ 3.7 − 13, т.е. варьируется в 3.5

раза. Противоречивость имеющихся данных [7–13]

также ставит вопрос применимости отдельных экс-

периментальных методов к исследованию свойств

неклассических многозонных сверхпроводников с

анизотропными параметрами порядка.
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В недодопированной области фазовой диаграммы

можно ожидать изменение щелевой структуры (по

сравнению с остальными областями) из-за влияния

антиферромагнитной и нематической фаз. Однако

исследования сверхпроводящих параметров порядка

в BFNA недодопированных составов с x < 0.09 до сих

пор не были проведены. В данной работе предложен

комплексный многозонный подход методами спек-

троскопии эффекта некогерентных многократных

андреевских отражений (МАО) и измерения первого

критического поля Hc1(T ), позволяющий получить

более надежные данные о щелевой структуре ани-

зотропных сверхпроводников. В рамках этого подхо-

да впервые определена структура сверхпроводящего

параметра порядка пниктидов BaFe1.92Ni0.08As2 сла-

бо недодопированного состава: величины, темпера-

турные зависимости и характеристические отноше-

ния двух сверхпроводящих щелей, оценена умерен-

ная анизотропия AL ≈ 30% большой сверхпрово-

дящей щели, сделан вывод о сильной анизотропии

малой щели AS & 50−100%. Обсуждаются сходства

и различия щелевой структуры пниктидов BFNA с

разной степенью допирования.

2. Детали эксперимента. Крупные монокри-

сталлы BaFe1.92Ni0.08As2 размером до 1 см были

выращены методом “раствор в расплаве”. Характе-

ризация методами рентгеновской дифракции, эле-

ментного анализа, электронной микроскопии, рези-

стивных и магнитных измерений показали наличие

единственной сверхпроводящей фазы с Tc ≈ 18.5K

и высокую степень однородности кристаллов. Дета-

ли процесса синтеза и характеризации приведены в

[14–16], а также в разделе II Дополнительных мате-

риалов.

Планарные механически регулируемые нанокон-

такты типа сверхпроводник – тонкий нормальный

металл – сверхпроводник (SnS) с направлением про-

текания тока вдоль оси c создавались в монокристал-

лах BFNA с помощью техники “break-junction” [17].

Типичные вольтамперные характеристики (ВАХ) та-

ких контактов приведены на рис. 1а, температур-

ная зависимость сопротивления вблизи Tc для вы-

колотой из монокристалла пластинки с размерами

4 × 2 × 0.2мм приведена на рис. 2 (серые кружки,

правая ось). Ширина резистивного перехода состав-

ляет примерно 1.1K. Конструкция измерительного

столика и детали эксперимента c образцами слои-

стых соединений, преимущества и недостатки мето-

да подробно описаны в обзоре [18]. Физическая мо-

дель контакта схематически приведена на рис. 1 в

[19]. Кратко отметим, что регулируемым в экспери-

менте параметром туннельного контакта в технике

Рис. 1. (Цветной онлайн) Эволюция ВАХ (а) и

dI(V )/dV -спектров (b) SnS-контакта с Tc ≈ 18.2K

с температурой. Нормальная проводимость контак-

та GN (T, eV > 2∆) ≈ const; для удобства кривые

(кроме черной сплошной и штриховой линии) сдви-

нуты по вертикали на величину c(T ), штриховая ли-

ния – dI(V )/dV при 19.9 K. Вертикальными линиями

при 4.2 К отмечен фундаментальный минимум (дуб-

лет, nL = 1) от большой сверхпроводящей щели ∆L ≈

≈ 3.2−4.5мэВ (значения соответствуют величине пред-

положительной анизотропии), синими штрихами от-

дельно показаны первая и вторая субгармоники nout
L =

= 1, 2 от верхнего экстремума ∆out
L . Аппроксимация

формы дублета nL = 1 в рамках подхода [25] приведе-

на фиолетовой сплошной линией. Стрелками показа-

ны андреевские минимумы (nS = 1, 2) от малой щели

∆S ≈ 1.6мэВ

планарного break-junction является площадь (в ab-

плоскости) и, соответственно, нормальное сопротив-

ление RN , а не толщина и прозрачность области сла-

бой связи (зазора; см. рис. 12, 16 в [18], а также раз-

дел II Дополнительных материалов).

Ниже Tc в SnS-контакте реализуется эффект мно-

гократных андреевских отражений (МАО). При вы-

сокой прозрачности NS-границ (барьерный параметр

Z . 0.3) некогерентный андреевский транспорт вы-

зывает на ВАХ SnS-контакта избыточный ток (отно-

сительно нормальной ВАХ выше Tc) во всем диапа-

зоне смещений eV . На спектре при eV → 0 динами-

ческая проводимость повышена в разы относительно
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Температурные зависимо-

сти экстремумов большой сверхпроводящей щели

∆in, out
L (T ) (кружки), ее эффективной величины (от-

крытые кружки) и максимального значения в угловом

распределении малой щели ∆S(T ) (треугольники) по

данным рис. 1. Штрихпунктирная линия – однозонная

БКШ-образная функция, серыми кружками показан

резистивный сверхпроводящий переход объемного мо-

нокристалла BaFe1.92Ni0.08As2. На вставках приведены

температурная зависимость предположительной ани-

зотропии большой щели A(T ) ≡ 100% · [1 − ∆in
L /∆out

L ]

(квадраты) и предполагаемое схематическое угловое

распределение ∆L(θ) в kxky-плоскости. На нижней па-

нели показано отношение большой и малой сверхпро-

водящих щелей ∆out
L (T )/∆S(T ) (звезды) и положений

первой и второй субгармоник V1/V2 от ∆out
L (открытые

кружки), показанных на рис. 1b синими штрихами и

метками nout
L = 1, 2

проводимости GN SnS-контакта в нормальном состо-

янии (так называемый пьедестал), при этом сверхто-

ковая ветвь отсутствует [20, 21]. Также возникает се-

рия минимумов субгармонической щелевой структу-

ры (СГС), положение которых Vn напрямую опреде-

ляется величиной сверхпроводящей щели ∆ при лю-

бых температурах вплоть до Tc [20–24]:

|eVn(T )| = 2∆(T )/n, n = 1, 2, . . . . (1)

В планарном SnS-контакте число n∗ наблюдаемых

минимумов СГС зависит от отношения размера кон-

такта dc и характерной длины неупругого рассеяния

lc в c-направлении [19, 21]: n∗ ≈ lc/dc. Для многоще-

левого сверхпроводника на dI(V )/dV -спектре будут

присутствовать СГС от каждой щели.

Влияние углового распределения ∆(θ) в k-

пространстве на форму андреевских минимумов

в рамках подхода [25] показано на рис. 4 в [18].

Гипотетически, если для изотропной щели на

dI(V )/dV ожидаются резкие интенсивные ми-

нимумы СГС, то подавление амплитуды СГС

происходит в случае параметра порядка, имеющего

точки нулей (“ноды”). Для щели с расширенной

s-волновой симметрией в ab-плоскости без нодов

ожидаются дублетные минимумы СГС, ширина

которых определяется максимальной ∆out и мини-

мальной ∆in энергиями связи куперовских пар в

k-пространстве. Степень анизотропии далее опреде-

лена как A ≡ 100% · [1 − ∆in/∆out]. Эффективное

значение анизотропной щели при T ≪ Tc оценим

в рамках формализма [25], исходя из формы дуб-

лета как ∆eff ≡
∑π/2

θ=0
∆(θ)·H(2∆(θ))

∑π/2
θ=0 H(2∆(θ))

, где θ – угол в

kxky-плоскости, H(eV ) = G(eV, 4.2K)−GN (eV, Tc) –

амплитуда деталей протяженной андреевской осо-

бенности n = 1.

В планарном SnS-контакте x- и y-компоненты им-

пульса носителей заряда могут сохраняться в слу-

чае баллистического транспорта в ab-плоскости, т.е.

если длина свободного пробега lelab превышает dab.

В то же время, kz-компонента может не сохранять-

ся из-за “перемешивания” носителей вдоль направ-

ления тока. Оценка шарвиновского сопротивления

RN =
√
8ρablab/(3πdab) [26] аналогично [7, 8] поз-

воляет для представленного ниже SnS-контакта с

нормальным сопротивлением RN ≈ 65Ом получить

dab ≈ 33 нм и lelab/dab ≈ 2.6. Таким образом, особен-

ностью исследованных планарных контактов явля-

ется баллистический транспорт по ab-компонентам

импульса, в то время как по c-направлению имеет

место неупругое рассеяние. Это дает возможность

получать информацию об анизотропии сверхпрово-

дящей щели в kxky-плоскости.

Суммируя кратко возможности техники механи-

чески регулируемых планарных контактов на микро-

трещине “break-junction”, можно заключить, что ме-

тод позволяет локально (в пределах контактной об-

ласти размером порядка десятков нм) и напрямую

определять величины, температурные зависимости

и характеристические отношения сверхпроводящих

параметров порядка в высоком разрешении, а также

оценивать их анизотропию в kxky-плоскости [18].

Одним из надежных способов исследования осо-

бенностей макроскопического параметра порядка в

сверхпроводниках является анализ температурной

зависимости плотности сверхпроводящих носителей:

ρsc(T ) ∼ 1/λ2(T ), где λ – лондоновская глубина про-

никновения. Эта методика позволяет косвенно опре-

делить количество сверхпроводящих щелей, их ве-
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личины и дать оценку их угловой структуры в им-

пульсном пространстве. Температурная зависимость

ρsc может быть получена из зависимости первого

критического поля в соответствии с формулой для

сверхпроводников II рода

Hc1(T ) = φ0 [ln(κ(T )) + 0.5]/[4µ0 πλ
2(T )] (2)

в соответствии с предсказаниями теории Гинзбурга–

Ландау. Величина первого критического поля опре-

деляется из кривых намагниченности. Как известно,

до достижения внешним полем величины Hc1 кривая

намагниченности сверхпроводящего образца линей-

на и ее наклон равен − 1
4π. При достижении внеш-

ним полем значения Hc1 в сверхпроводнике второго

рода формируются вихри Абрикосова, которые вхо-

дят в кристалл, при этом эффективно уменьшают

объем сверхпроводящей фазы и приводят к откло-

нению кривой намагниченности от линейного хода.

Существует много способов определения величины

Hc1 из кривых намагничивания. В данной работе

кривые намагничивания были измерены с помощью

микродатчика Холла [27]. В этой методике на дат-

чик Холла размером 50 × 50мкм кладется образец

цилиндрической формы и размером 1 × 1 × 0.2мм

параллельно ab-плоскости и измеряется сигнал дат-

чика в зависимости от приложенного по оси c внеш-

него постоянного магнитного поля. В результат из-

мерений интегрально входит анизотропия лондонов-

ской глубины и, соответственно, концентрации купе-

ровских пар в ab-плоскости. Это позволяет двум ме-

тодам дополнять друг друга, поскольку спектроско-

пия МАО детектирует анизотропию щели также в ab-

плоскости. Отметим, что влияние краевых дефектов

при измерении кривых M(H) изменяет только абсо-

лютную величину Hc1(T ), в то время как определя-

емые параметры сверхпроводящего состояния зави-

сят только от формы кривой Hc1(T )/Hc1(0). Выбор

критерия определения Hc1 из кривых намагничива-

ния также влияет лишь на амплитуду Hc1: полу-

чаемые нормированные температурные зависимости

Hc1(T )/Hc1(0) подобны друг другу с погрешностью

< 2%.

Для описания экспериментальных результатов

измерения первого критического поля традиционно

применяется так называемая альфа-модель расче-

та макроскопического параметра порядка изотроп-

ного сверхпроводника [28], которая легко расширя-

ется для двухщелевого сверхпроводника [29]:

ρsc(T ) = ϕρsc1(T ) + (1 − ϕ)ρsc2(T ). (3)

Данная модель описывает нормированную плот-

ность куперовских пар двух невзаимодействующих

сверхпроводящих конденсатов с соответствующи-

ми весами (температурная зависимость энергии

каждой из щелей предполагается БКШ-образной).

В свою очередь, нормированная сверхпроводящая

плотность связана с критическим полем как

ρ̃sc(T ) ≡ ρsc(T )/ρsc(0) = Hc1(T )/Hc1(0) =

= λ2(0)/λ2(T ). (4)

В общем виде, с учетом возможной анизотропии

обеих щелей данная модель имеет 7 свободных па-

раметров: критическое поле при нулевой температу-

ре Hc1(0), критическая температура Tc (единая для

обоих конденсатов), величины характеристических

отношений сверхпроводящих щелей 2∆out
L (0)/kBTc и

2∆out
S (0)/kBTc при T ≪ Tc, степени их анизотропии

AL, AS (для расчетов взято угловое распределение в

импульсном пространстве ∆(θ) = ∆out · [1 − A
2 (1 −

− cos(4θ))], где θ – угол в kxky-плоскости) и весовой

вклад одной из эффективных зон ϕ, что приводит

к возможному существованию нескольких решений.

При использовании величин ∆in
L (0), ∆out

L (0) и ∆S ,

определенных напрямую методом андреевской спек-

троскопии, а также критической температуры коли-

чество свободных параметров может быть уменьше-

но до трех: Hc1(0), весовой вклад зон с малой щелью

ϕ и степень ее анизотропии AS .

Также в качестве оценки нормированного мак-

роскопического параметра порядка для изотропного

сверхпроводника в “грязном” пределе можно взять

выражение [30]

ρ̃sc(T ) = δ(T ) · tanh(∆(T )

2kBT
), (5)

где δ(T ) ≡ ∆(T )/∆(0). В случае анизотропного в k-

пространстве микроскопического параметра поряд-

ка ∆(θ) необходимо интегрировать выражение 5 по

углу θ. Таким образом, температурные зависимости

сверхпроводящих щелей ∆L,S(T ), полученные ме-

тодом андреевской спектроскопии, могут быть ис-

пользованы для сравнения с нормированной зависи-

мостью Hc1(T )/Hc1(0). Такой подход, в отличие от

альфа-модели, позволяет учесть межзонное взаи-

модействие, которое влияет на форму ∆L,S(T ). С

учетом углового распределения микроскопических

параметров порядка ∆L,S(θ) и их интегрального зна-

чения ∆eff, определенного выше, в двухзонном при-

ближении получим

ρ̃sc(T ) = ϕρ̃effS (T ) + (1− ϕ)ρ̃effL (T ). (6)

3. Экспериментальные данные и обсужде-

ние. На рисунке 1 приведены ВАХ и dI(V )/dV -

спектры SnS-контакта, измеренные ниже и выше
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Tc. I(V ) симметричны относительно eV = 0, не

имеют гистерезиса и сверхтоковой ветви, что ис-

ключает джозефсоновскую природу наблюдаемых

на dI(V )/dV особенностей. Напротив, при T < Tc
на ВАХ наблюдается избыточный ток (относительно

нормальной I(V ) при T > Tc) во всем диапазоне сме-

щений eV . В то же время, в сверхпроводящем состоя-

нии на dI(V )/dV -спектрах хорошо виден “пьедестал”

при eV → 0 и серия андреевских минимумов. Данные

особенности ВАХ и dI(V )/dV соответствуют реали-

зации некогерентного режима МАО и достаточно вы-

сокой прозрачности SnS-контакта согласно всем име-

ющимся теоретическим моделям МАО [20, 21, 23, 24].

При 4.2 K на смещениях |eV | ≈ 8.9мэВ и |eV | ≈
≈ 6.4мэВ наблюдается дублет. Положения миниму-

мов, образующих дублет, не соответствуют форму-

ле (1) и не могут быть интерпретированы как ан-

дреевские субгармоники порядка n = 1, 2 или n =

= 2, 3 от изотропной сверхпроводящей щели. Осо-

бенности dI(V )/dV при бóльших смещениях отсут-

ствуют, т.е. линейный участок спектра соответствует

области энергий вне щели, где мощные пики плотно-

сти электронных состояний отсутствуют. Таким об-

разом, оба минимума дублета являются фундамен-

тальными n = 1 андреевскими особенностями, а их

положения напрямую определяют два энергетиче-

ских параметра ∆out
L ≈ 4.5мэВ и ∆in

L ≈ 3.2мэВ. Ми-

нимум при |eV | ≈ 4.5мэВ соответствует второй суб-

гармонике от ∆out
L .

При меньших смещениях |eV | ≈ 3.2 и 1.6 мэВ при-

сутствуют минимумы (nS = 1, 2 на рис. 1b), кото-

рые, по всей вероятности, являются первой и вто-

рой андреевскими особенностями СГС от малой ще-

ли ∆S ≈ 1.6мэВ. Положение второй субгармоники

от ∆in
L , ожидаемое при |eV | ≈ 3.2мэВ, совпадает с

положением фундаментального минимума от ∆S .

Используя данные ARPES [3], полученные на мо-

нокристаллах семейства Ba-122, можно предполо-

жить, что (анизотропная) большая сверхпроводящая

щель открывается на внутреннем дырочном цилин-

дре в Γ-точке и в электронных зонах, а малая щель –

на внешнем Γ-цилиндре.

Характеристические отношения энергетиче-

ских параметров составляют 2∆out
L (0)/kBTc ≈ 5.5,

2∆in
L (0)/kBTc ≈ 4.1 и 2∆S(0)/kBTc ≈ 2 < 3.53 (что

характерно для “слабого” конденсата в многощеле-

вом сверхпроводнике).

Подобные дублеты воспроизводимо наблюдаются

нами на dI(V )/dV -спектрах других SnS-контактов,

полученных в BaFe1.92Ni0.08As2 из той же закладки,

а также в BFNA пере- и оптимально допированного

составов [7, 8] и могут быть вызваны анизотропией

большой щели ∆L в kxky-плоскости (при этом ∆out
L

и ∆in
L соответствуют максимальной и минимальной

энергии связи куперовских пар в зависимости от на-

правления импульса). В пользу этого предположе-

ния, форма дублета может быть аппроксимирована

в рамках подхода [25]: результат численного расче-

та при 4.2 K приведен на рис. 1 сплошной фиолето-

вой линией, соответствующее угловое распределение

∆L(θ) показано на верхней вставке к рис. 2. С другой

стороны, нельзя исключать реализацию двух раз-

личных изотропных сверхпроводящих щелей ∆in
L и

∆out
L (открывающихся ниже Tc на различных листах

поверхности Ферми). Для малой щели четкие дубле-

ты на dI(V )/dV -спектрах нами воспроизводимо не

наблюдаются, что может быть следствием либо изо-

тропности ∆S , либо степени анизотропии более 50 %,

а также наличию нулей в kxky-плоскости. Небольшая

амплитуда (∼ 0.2GN) андреевских минимумов от ∆S

также может указывать на сильную анизотропию ∆S

вдоль kz-направления. Для того чтобы различить

вышеуказанные случаи и достоверно определить тип

симметрии ∆L и ∆S , необходимо расширение имею-

щихся теоретических моделей МАО [20, 21, 23, 24]

для случая анизотропной сверхпроводящей щели и

более детальные исследования формы дублетов на

dI(V )/dV -спектрах.

С увеличением температуры амплитуда всех ан-

дреевских минимумов уменьшается, а их положение

смещается в сторону нуля, отражая вариацию па-

раметра порядка ∆(T ) в соответствии с формулой

(1). Вместе с этим, уменьшается избыточный ток

при |eV | > 2∆L (рис. 1a) и проводимость при нуле-

вом смещении (рис. 1b). Напротив, нормальная про-

водимость контакта при |eV | > 2∆L остается при-

мерно постоянной (сравните черную сплошную кри-

вую при T = 4.2K и штриховую линию при T > Tc
внизу на рис. 1b при максимальных eV . Для удоб-

ства остальные dI(V )/dV -спектры вручную сдвину-

ты по вертикали в порядке увеличения температу-

ры), что однозначно говорит о баллистическом ха-

рактере транспорта через этот контакт. При T ≈
≈ 18.9K > Tc на ВАХ и dI(V )/dV -спектре (штрихо-

вая линия на рис. 1b) отсутствуют особенности, вы-

званные андреевским транспортом, что соответству-

ет переходу контактной области в нормальное состо-

яние.

Для удобства рассмотрения андреевских струк-

тур, на всех dI(V )/dV -спектрах на рис. 1b была

подавлена нормальная динамическая проводимость,

являющаяся в SnS-контактах на базе BFNA вос-

производимо нелинейной и имеющая вид, сходный

с представленным на рис. 1 в работе [8]. Данная

Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022



Определение сверхпроводящего параметра порядка слабо недодопированных пниктидов. . . 691

нелинейность не связана с перегревом контакта (в

этом случае в нормальном состоянии наблюдался бы

максимум dI(V )/dV при малых eV [31]) и может

быть интерпретирована как проявление особенно-

стей электронной плотности состояний вблизи уров-

ня Ферми (подробнее см. раздел III(a) в [8]).

Температурные зависимости трех наблюдаемых

энергетических щелевых параметров ∆out
L (T ), ∆in

L (T )

(кружки) и ∆S(T ) (треугольники) на рис. 2, полу-

ченные напрямую по данным рис. 1b, типичны для

случая умеренного межзонного взаимодействия. Для

большой щели степень предположительной анизо-

тропии составляет A(T ) ≈ 29% ≈ const(T ) (квад-

раты, нижняя вставка к рис. 2). Хотя эта оцен-

ка анизотропии является косвенной, можно уверен-

но констатировать отсутствие точек нулей ∆L в k-

пространстве. Вблизи Tc малая щель закрывается

быстрее (звезды, нижняя панель рис. 2). Поскольку

отношение ∆L(T )/∆S(T ) 6= const и увеличивается

при T → Tc, андреевские минимумы, обозначенные

на рис. 1b как nS = 1, 2, не могут быть интерпрети-

рованы как субгармоники высоких порядков от ∆L,

а малая щель ∆S является отдельным сверхпрово-

дящим параметром порядка. Минимум, обозначен-

ный на рис. 1b синей вертикальной линией и меткой

nout
L = 2, является второй субгармоникой от ∆out

L ,

поскольку имеет смещение, соответствующее ожида-

емому V2 = v1/2, а также совпадающую с nout
L = 1

температурную зависимость (синие кружки на ниж-

ней панели к рис. 2; см. также раздел II Дополни-

тельных материалов).

Кривые намагниченности монокристалла

BaFe1.92Ni0.08As2 приведены на рис. 3. Критерий

определения величины Hc1 (без учета размагни-

чивающего фактора) по зависимости
√
∆M(H)

(вставка на рис. 3) типичен для измерений с по-

мощью датчика Холла [32]. Теоретически [33],

начальный горизонтальный участок на этой зави-

симости соответствует мейснеровскому состоянию,

а линейный участок – смешанному состоянию. В

эксперименте на кривых
√
∆M(H) могут при-

сутствовать шумы и нелинейности, возникающие,

на наш взгляд, из-за мелких вкраплений неодно-

родностей сверхпроводящей фазы, которые могут

находиться рядом с чувствительной зоной датчика

Холла. Нам удалось достичь чрезвычайно низкого

уровня шумов 0.02 − 0.03Э (при чувствительности

датчика 0.5 мкВ/Э), примерно в 20 раз меньшего,

чем в работе [32]. Критерием определения Hc1 (го-

ризонтальная линия на вставке к рис. 3) был выбран

уровень сигнала датчика Холла, превышающий

Рис. 3. (Цветной онлайн) Зависимость сигнала датчи-

ка Холла от внешнего магнитного поля при различ-

ных температурах. На вставке для примера приведе-

ны две кривые в координатах
√

∆U(H) для темпера-

тур 7К (голубая кривая) и 6 К (коричневая кривая). В

этих координатах мейснеровский участок соответству-

ет горизонтальной прямой y = 0, а участок смешанно-

го состояния – линейному ходу, который аппроксими-

рован штриховыми линиями. Критерием определения

Hc1 был выбран уровень сигнала, обозначенный гори-

зонтальной линией, который стоит, во-первых, выше

уровня шумов, а во-вторых, выше уровня нелинейных

паразитных вкладов (как видно на голубой кривой)

уровень шумов и нелинейных паразитных вкладов

на зависимостях
√
∆M(H).

Полученная по данным рис. 3 зависимость

Hc1(T ) и результаты ее обработки двухзонной

альфа-моделью для двух случаев представлены

на рис. 4 красными и синими кривыми. В обоих

случаях взята ∆L = 3.2 − 4.5мэВ со степенью

анизотропии AL = 29% и характерная величина

малой щели ∆S = 1.6мэВ, полученные по данным

МАО-спектроскопии. В первом случае (красные

кривые на рис. 4) ∆S предполагается изотропной

(AS = 0). Видно, что при T < 10К наблюдается

значительное различие между экспериментальными

данными и расчетом по модели. В этом варианте

лучшая аппроксимация достигается при весовом

вкладе зон с малой щелью 82 %. Во втором случае

(синие кривые на рис. 4) была взята анизотропная

малая щель, что позволяет получить лучшее со-

гласование между экспериментальным результатом

и расчетом при величине анизотропии AS = 58%

и весовом вкладе зон с малой щелью 62%. При

вариации критериев определения Hc1 из кривых

намагничивания наилучшая аппроксимация Hc1(T )

допускает разброс значений весового вклада зон с

Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022



692 А. В. Муратов, А. В. Садаков, С. А. Кузьмичев и др.

Рис. 4. (Цветной онлайн) Экспериментальная темпера-

турная зависимость первого критического поля Hc1(T )

(черные кружки) и ее аппроксимации: 1. α-модель, изо-

тропная ∆S, весовой коэффициент ϕ = 0.28 (красные

кривые); 2. α-модель, 58 %-анизотропия ∆S, ϕ = 0.38

(линии синего цвета); 3. выражениями (5), (6) (пра-

вая ось, кривые зеленого цвета), 100 %-анизотропия

∆S , ϕ = 0.6 (мелкий зеленый пунктир – парциальный

вклад зон с изотропной малой щелью ∆S ≈ 1.6мэВ).

Внизу соответствующими цветами показаны откло-

нения аппроксимаций от экспериментальных данных.

Штриховые линии – парциальные вклады зон с ма-

лой щелью, штрихпунктирные – зон с большой щелью

(анизотропия AL = 29%), сплошные линии – суммар-

ная концентрация куперовских пар ρsc

∆S в пределах ±5% и разброс значений анизотропии

∆S в пределах ±12% от среднего AS = 55%. Ап-

проксимации кривых Hc1(T ) с другими критериями

приведены в Дополнительном материале.

Таблица 1. Результаты аппроксимации Hc1(T ): степень ани-
зотропии малой сверхпроводящей щели AS , характеристиче-
ское отношение для ее эффективной величины 2∆eff

S (0)/kBTc

и весовой вклад зон с ∆S . Диапазоны величин получены при
различных критериях выбора значения Hc1. Для всех случаев
взята анизотропная большая щель с пороговыми амплитудами
∆in

L = 3.2мэВ и ∆out
L = 4.5мэВ (AL = 29%)

Модель AS , %
2∆eff

S (0)

kBTc
Вклад зон с ∆S

α-модель 0 2.03 0.81–0.83

α-модель 47–63 1.47 0.60–0.66

формула (6) 100 1.01 0.6

Аппроксимация нормированной температур-

ной зависимости Hc1(T )/Hc1(0) данными мик-

роскопических параметров порядка ∆eff
L (T ) и ∆S(T ),

полученными методом андреевской спектроскопии,

приведена на рис. 4 кривыми зеленого цвета (пра-

вая ось). Заметим, что объемная Tc кристалла по

данным намагниченности совпадает с Tc андреев-

ского контакта по данным МАО-спектроскопии.

Для случая изотропной малой щели ∆S ≈ 1.6мэВ

парциальный вклад соответствующих зон в сверх-

проводящую плотность (мелкий пунктир на рис. 4)

начинает резко убывать при довольно высоких

температурах T ≈ 6K, что не позволяет аппрокси-

мировать низкотемпературную часть Hc1(T )/Hc1(0).

При интегрировании выражения (6) по углу можно

в целом описать экспериментальные данные с весо-

вым коэффициентом ϕ ≈ 0.6 для зон с ∆S , также,

предположив ее 100 %-анизотропию (что приводит к

эффективной величине ∆eff
S (0) ≈ 0.8мэВ) (сплошная

зеленая линия на рис. 4).

Таким образом, наилучшая аппроксимация

Hc1(T ) соответствует второму рассмотренному

случаю (синяя кривая на рис. 4, 2-я строка табл. 1).

Из сравнения данных андреевской спектроско-

пии и первого критического поля видно, что данные

Hc1(T ) не могут быть описаны в рамках изотропного

характера ∆S . Это косвенно указывает на наличие

достаточно сильной анизотропии малой щели и на-

блюдаемости в туннельном эксперименте особенно-

сти только от верхнего экстремума ∆out
S ≈ 1.6мэВ.

Поскольку в рамках s++-подхода трудно полу-

чить сильную анизотропию сверхпроводящей щели

в k-пространстве [6], можно судить о важности спи-

новых флуктуаций в механизме сверхпроводящего

спаривания BFNA недодопированного состава. Тем

не менее, щелевая структура BFNA с x = 0.08 до-

статочно схожа с нашими данными по кристаллам

оптимального и передопированного состава [7, 8] (за

исключением сильной анизотропии ∆S , не наблюдае-

мой нами ранее (предмет дальнейших исследований).

Для слабо недодопированного состава мы не наблю-

даем заметного изменения анизотропии ∆L: значение

AL ≈ 30% находится в диапазоне 27−37%, оценен-

ном для составов с x = 0.1, 0.14 [7, 8].

Внизу на рисунке 4 соответствующими цветами

показаны отклонения трех аппроксимаций от экспе-

риментальных данных по Hc1(T ). Видно, что в обла-

сти быстрого снижения концентрации куперовских

пар в зонах с малой щелью ∆S при T ∼ 7K все

использованные подходы встречают затруднение с

количественным соответствием эксперименту. Мож-

но предположить, что это несоответствие является

либо следствием увеличения влияния при этих тем-

пературах некоего неучтенного канала неупругого

рассеяния на примесях, либо асимметрии электрон-

дырочных состояний ниже Tc в зонах с ∆S .

4. Заключение. Предложен комплексный под-

ход к исследованию анизотропного сверхпроводя-

щего параметра порядка с помощью андреевской

спектроскопии планарных SnS-контактов и изме-
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рения первого критического поля. В пниктидах

BaFe1.92Ni0.08As2 слабо недодопированного состава с

Tc ≈ 18.2K нами определена AL ≈ 30% анизотро-

пия большой сверхпроводящей щели (без нулей в k-

пространстве). Мы не наблюдаем заметного измене-

ния ее характеристического отношения 2∆L/kBTc ≈
≈ 4.1−5.7 (диапазон соответствует AL) и степени

ее анизотропии по сравнению с другими областя-

ми фазовой диаграммы BFNA [7, 8]. Тем не менее,

для малой щели на основе температурного поведе-

ния Hc1(T )/Hc1(0) показана значительная анизотро-

пия AS ≈ 50−100%.

Измеренные напрямую температурные зависимо-

сти ∆in,out
L (T ) и ∆S(T ) типичны для случая умерен-

ного межзонного взаимодействия, степень предполо-

жительной анизотропии большой щели практически

не меняется с температурой.
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Впервые методом ФИП-РЭМ нанотомографии визуализирована структура пористых пленок

титаната-цирконата свинца, полученного методом химического осаждения из растворов с добавлени-

ем порогена Brij76. Приведены методики определения связности пор и их распределения. Показано, что

пленки обладают высокосвязной системой пор с их закономерным распределением в подслоях, сформи-

рованной в процессе многослойного нанесения и последующей кристаллизации.
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1. Введение. Введение пористости или дру-

гих материалов в диэлектрики и полупроводники

может привести к усилению нелинейно-оптических

эффектов [1–3], уменьшению диэлектрической посто-

янной k (low-k диэлектрики) [4, 5], генерации вто-

рой гармоники [6, 7], возникновению пьезоэлектриче-

ских свойств в пористом кремнии [8], изменению се-

гнетоэлектрических и сегнетомагнетических свойств

[9, 10] и др., и потому активно исследуется. В слу-

чае пьезоэлектриков, подобное наноструктурирова-

ние позволяет регулировать независимо в некотором

диапазоне такие связанные свойства, как продоль-

ный и поперечный пьезоэлектрические эффекты, а

также повышать коэффициент пьезоэлектрического

напряжения для применений в области ультразву-

ковых преобразователей и низкочастотных сенсоров

[11–13]. Цирконат-титанат свинца (Pb(ZrxTi1−x)O3,

PZT) демонстрирует превосходные сегнето-, пьезо-

и пироэлектрические свойства и поэтому создание

пористых пленок на их основе представляет боль-

шой интерес для различных применений, исполь-

зующих эти эффекты, в частности для создания

накопителей энергии, пироэлектрических тепловизи-

онных устройств, различных актюаторов и преобра-

зователей [11]. Широкое потенциальное применение

пористых пленок PZT обуславливает особое внима-

ние ученых к данному материалу.

Одним из методов получения пористых пленок

PZT является метод химического осаждения из рас-

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

творов. Для формирования структуры в растворы

прекурсоров добавляют порогены – органические ве-

щества, служащие формообразующим агентом для

пор и впоследствии удаляемые из материала в про-

цессе термической обработки. Вид используемых по-

рогенов оказывает непосредственное влияние на осо-

бенности пористой структуры. Однако не только вид

порогена определяет конечную структуру. Как бы-

ло показано нами ранее [14], использование блок-

сополимерных поверхностно-активных веществ в ка-

честве порогенов в PZT приводит к формированию

развитой мезопористой структуры, размер пор в ко-

торой в 5–10 раз превышает размер пор, формиру-

емых этими же порогенами в силикатных пленках

[15, 16]. Кроме размера, выделяется также и необыч-

ная форма пор и относительно однородное распре-

деление пор, видимые на поперечных срезах при ис-

следовании методами ПЭМ. Пленки такой структу-

ры могут быть крайне перспективными для созда-

ния композитов на их основе путем заполнения пор.

Однако свойства как самих пористых пленок, так

и композитов на их основе определяются простран-

ственной структурой пор и фаз, исследования кото-

рой скудно представлены в литературе, а для пленок

PZT не известны совсем.

Существует большое количество косвенных мето-

дов оценки различных параметров пористых струк-

тур, однако все они построены на приближенных

моделях и не позволяют изучать локальные особен-

ности материалов, которые, в свою очередь, оказы-

вают значительное влияние на свойства микро- и на-
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ноструктур. Наиболее точно охарактеризовать пори-

стую структуру можно томографическими метода-

ми. ФИП-РЭМ нанотомография предназначена для

изучения структур с характеристическим размером

в диапазоне от десятков до сотен нанометров, за-

нимая, таким образом, нишу между классическими

томографическими методами (например, рентгенов-

ская), с разрешением до 0.1 мкм, и ПЭМ томографи-

ей, обеспечивающей разрешение до единиц наномет-

ров, однако подходящей только для тонких образцов.

Кроме основных структурных характеристик по-

ристых материалов, таких как площадь поверхности,

общая пористость и размер пор, метод ФИП-РЭМ

нанотомографии позволяет оценить связность пор и

их распределение. Связность фаз является одним из

основных параметров, характеризующих транспорт-

ные свойства сред. В случае пористых пленок связ-

ность пор характеризует возможность заполнения их

другими материалами для создания нанокомпози-

тов, транспорт жидких и газовых сред для мембран

и катализаторов и др., а также определяет электри-

ческие, механические и термические свойства пори-

стых пленок и композитов на их основе [11, 17, 18].

В данной работе мы провели исследование пори-

стой структуры слоев методом ФИП-РЭМ нанотомо-

графии с оценкой связности и распределения пор в

сегнетоэлектрических перовскитных пленках PZT с

добавлением порогена Brij76.

2. Материалы и методы. Пористые пленки

PZT получали методом химического осаждения из

растворов путем добавления в раствор прекурсоров

полиоксиэтилен (10) стеариловый эфир с молеку-

лярной массой 711 (Brij76, Sigma-Aldrich) в качестве

порогена. Это поверхностно-активное вещество ис-

пользуется для создания различных мезопористых

материалов в процессе самосборки: силикатов, ок-

сидов титана, циркония и гибридных органическо-

неорганических материалов [19–23], однако, насколь-

ко нам известно, впервые используется при синтезе

пористых пленок PZT.

Пленки получали методом центрифугирования

на платинированные кремниевые подложки Si

(690 мкм)–SiO2 (300 нм)–TiO2 (10 нм)–Pt (160 нм)

(Inostek, Корея). Растворы прекурсоров наносили

послойно, до получения заданной толщины. Каж-

дый слой подвергали двухступенчатой сушке при

200 ◦C и при 400 ◦ в течение 10 мин для удаления

органических остатков. Кристаллизацию всей плен-

ки проводили после нанесения последнего слоя при

T = 650 ◦C в течение 15 мин в муфельной печи.

Для подтверждения изменения структуры пор в

процессе кристаллизации по аналогичной методике

была синтезирована однослойная пленка без этапа

кристаллизации, только с сушкой при 200 ◦C и пи-

ролизом при 400◦C. Однослойная пленка была из-

готовлена с целью исключения эффекта взаимного

влияния слоев при многослойном процессе.

Трехмерную структуру пор исследовали методом

ФИП-РЭМ нанотомографии. Данный метод заклю-

чается в последовательной резке и съемке интере-

сующего объема образца с заданным шагом в каме-

ре электронно-ионного растрового микроскопа, где

резание осуществляется с помощью ионного пучка,

а после получения каждого среза область интереса

фотографируют в электронном пучке. Полученный

набор последовательных изображений срезов струк-

туры называют z-стеком (z обозначает ось, вдоль ко-

торой осуществляется резка). Процедуру получения

z-стека проводили в колонне растрового электронно-

ионного микроскопа Scios DualBeam (Thermo Fisher

Scientific, США) с помощью специальной программы

Slice&View, которая позволяет автоматически про-

водить последовательную резку и съемку, а также

осуществляет коррекцию дрейфа изображения. Шаг

резки для исследуемых пористых пленок составлял

3 нм. Полученные данные требуют затем программ-

ной обработки, включающей в себя выравнивание и

коррекцию стека, его сегментацию – разделение объ-

екта на интересующие группы, реконструкцию и ко-

личественный анализ.

Полученные данные обрабатывали с использова-

нием программы Fiji, в частности, плагинов StackReg

[24] и Template Matching [25] для выравнивания

стека, DenoiseEM [26] для фильтрации от шума,

Nonuniform background removal для выравнивания

фона, Trainable Weka Segmentation [27] для сегмен-

тации изображений и 3D ImageJ Suite [28] для визу-

ализации и анализа полученных данных.

Данные об общей пористости и площади поверх-

ности пор были получены с помощью плагина 3D

ImageJ Suite. Погрешность значений общей пористо-

сти может быть вызвана целым рядом факторов, од-

нако главным источником погрешности является сег-

ментация изображений. На реальных изображениях

граница раздела фаз не является резкой, а пред-

ставлена переходной зоной с шириной, зависящей от

качества полученного стека [29]. В процессе сегмен-

тации выбранная граница между фазами находится

в пределах этой переходной зоны. В данной работе

погрешность значений объема пор определялась по

крайним возможным значениям при сегментации.

Размер пор оценивался по методу определения

локальной толщины для трехмерных объектов, опи-

санному Хилдебрандом и Руесгсеггером [30], где за
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локальную толщину в точке p принимается макси-

мальный диаметр сферы, содержащей p и полностью

вписанной в структуру. Таким образом, определен-

ный размер пор в исследуемой структуре – это на-

бор диаметров вписанных сфер, содержащих все точ-

ки внутри пор. Данный метод реализован в модуле

Local Thickness [31] в программе Fiji.

Анализ связности проводился путем “скелетони-

рования” структуры, т.е. представления ее в виде

графа толщиной в один пиксель, проходящего через

центр фазы [32–34]. Скелетонирование фаз возможно

с использованием различных программ, например, с

помощью модуля ITKThickness3D на языке python

или плагина Skeletonize3D [35] в программе Fiji. Реа-

лизованный в модуле ITKThickness3D (ITK – Insight

Toolkit) фильтр MedialThicknessImageFilter3D, осно-

ван на построении медиальной оси и вычислении

двойного расстояния от оси до поверхности объек-

та, т.е. диаметра максимальной вписанной сферы в

данной области. Такой алгоритм обеспечивает ми-

нимальное количество точек скелетона для полно-

го описания объекта [36]. Анализ распределения пор

был осуществлен путем подсчета пористости в каж-

дом срезе в любом интересующем направлении [32].

Кроме получаемого стека в направлении оси z, мож-

но получить стеки в направлении x и y при использо-

вании команды reslise в Fiji или аналогичных команд

в других программах.

Дополнительные структурные исследования про-

водили методами просвечивающей электронной мик-

роскопии (ПЭМ), в частности, с использованием

широкоуглового кольцевого детектора темного поля

в режиме просвечивающей растровой электронной

микроскопии (HAADF STEM) на микроскопе Tecnai

Osiris (Thermo Fisher Scientific, США) при ускоряю-

щем напряжении 200 кВ. Поперечные сечения ком-

позиций для исследования в просвечивающем элек-

тронном микроскопе готовили с помощью фокусиро-

ванных ионных пучков в колонне растрового элек-

тронного микроскопа Scios Dual Beam (Thermo Fisher

Scientific, США).

3. Результаты и обсуждение. На рисунке 1

представлен общий вид полученной трехмерной

структуры. Анализ полученной модели показал, что

общая пористость составляет 23.3 ± 3%, а удельная

площадь поверхности 0.03747 нм2/нм3. Размер пор

составляет 27± 6 нм.

Для оценки связности пористой системы сегмен-

тированный z-стек с выделенными порами подвер-

гали скелетонированию в программе Fiji [35]. Стоит

отметить, что скелетонирование может быть весь-

ма чувствительным к шуму, и потому рекоменду-

Рис. 1. (Цветной онлайн) Общий вид трехмерной моде-

ли пористой структуры пленки PZT

ется дополнительно отфильтровать уже бинаризо-

ванный стек перед построением. На рисунке 2 пред-

ставлен общий вид скелетона после дополнительной

фильтрации стека и сечения наложений скелетона на

контуры пор от нефильтрованного и дополнительно

фильтрованного стека изображений. Видно, что при

использовании стека без дополнительной фильтра-

ции неровная форма пор, вызванная шумом, приво-

дит к разветвлению скелетона и появлению лишних

точек, мешающих дальнейшему анализу графов.

Анализ полученных в результате скелетонирова-

ния графов позволяет проанализировать ряд харак-

теристик системы. Каждый граф состоит из узлов

(nodes) и ветвей (branches), количество которых рав-

но N и B соответственно. Анализ скелетона в Fiji

(AnalyzeSkeleton [35]) позволяет получить такие по-

лезные характеристики сети, как количество отдель-

ных графов (в интерпретации рассматриваемой си-

стемы – связанных пор), количество узлов (Ni) и

ветвей в каждом из них (Bi), длины ветвей по от-

дельности, средние длины ветвей для каждого гра-

фа, а также суммарные длины графов. Кроме того,

анализ позволяет узнать количество тройных и чет-

верных узлов, т.е. тех узлов, из которых выходит по

3 и 4 ветви, соответственно.

В качестве основного параметра оценки связно-

сти можно использовать степень перколяции (p).

Этот параметр содержит информацию о доле ске-

летона, которая взаимосвязана, и описывает транс-

портные свойства фазы. Методика расчета степени
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Общий вид скелетона после дополнительной фильтрации стека (а) и сечения наложений

скелетона на контуры пор от нефильтрованного (b) и дополнительно фильтрованного (c) стека изображений

перколяции хорошо описана в [32]. Скелетон любой

фазы (с общей длиной L и средней топологической

длиной L̄) состоит из конечного числа отдельных

графов (с длинами Li). Если фаза слабо связана,

то ее скелетон состоит из большого числа неболь-

ших графов. Если же фаза полностью связана, то

ее скелетон представляется одним большим графом.

В работе [32] предложен способ определения степе-

ни перколяции (p) как отношение кумулятивной (на-

копленной) длины (Lc) к общей длине скелетона в

точке, при которой кумулятивная длина сети изме-

няется менее чем на 1 %. Для ее нахождения инди-

видуальные графы с длинами Li сортируют в поряд-

ке убывания и для каждого графа вычисляют соот-

ветствующую кумулятивную длину всех графов до

текущего включительно. Если общая длина скелето-

на равна L, то p определяется как отношение Lc/L

в точке, где последующее увеличение кумулятивной

длины приводит к ее изменению (∆Lc) на менее, чем

1 %. Таким образом:

p =

∑
Ln

L
при

Ln+1

L
< 1%. (1)

Значение p, близкое к единице, соответствует пол-

ностью связанной фазе.

Оценку связности пор в пленке PZT с добавлени-

ем 60 вес. % Brij 76 проводили на области размером

2078× 660× 500 нм. Степень перколяции, рассчитан-

ная по формуле (1), составляет 0.75. При этом ку-

мулятивная длина сети представлена тремя графа-

ми, один из которых составляет 48.4 % от общей се-

ти, второй – 25.2 %, а третий – 1.4 %. Общее количе-

ство ветвей в скелетоне равно 1086, 927 из которых

состоят более, чем из одного пикселя. На рисунке 3

представлен график приращения кумулятивной дли-

ны для определения степени перколяции. Отноше-

ние кумулятивной длины к общей длине сети в точ-

ке, где приращение составляет менее 1 % определяет

степень перколяции. В таблице 1 приведены данные

этих трех графов, составляющих 75 % скелетона, а

в табл. 2 – наиболее важные общие характеристики

скелетона в целом. Высокая связность пор показы-

вает, что данные пленки являются перспективными

материалами для создания композитов на их основе.

На рисунке 4 представлен результат суммирова-

ния последовательных срезов по оси z (по глубине)

от области интереса размером 2156 × 740 × 600 нм.

Видно, что поры распределены не однородно, а по

слоям. Количественный анализ пористости в сло-

ях, параллельных подложке, показан на графике

(рис. 4b). Видно, что слоистость пор совпадает с ко-

личеством нанесенных слоев (6 слоев для данного

образца), между слоями пористость составляет 13.0–

16.0 %, а внутри слоев наблюдается по два пика: в

верхней части слоя количество пор составляет 22.2–

28.4 %, в середине 20.4–28.0 %, а в нижней части по-

ристость максимальная и достигает 26.9–36.8 %. В

нижней части пленки находится практически сплош-

ной слой толщиной около 40 нм с пористостью до 2 %.

Такое необычное распределение пор, как и их

форма и размер, могут быть сформированы в про-
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Рис. 3. (Цветной онлайн) График приращения кумулятивной длины для определения степени перколяции

Таблица 1. Некоторые параметры графов в скелетоне для пористой пленки PZT

Граф Ветви, Узлы, Средняя Тройные Четверные Длина Lc, нм Lc/L

Bi, шт Ni, шт длина узлы узлы графа Li, нм

ветвей, нм

1 4046 1964 36.395 1733 208 147254.2 147254.2 0.48

2 1900 904 40.331 816 81 76628.9 223883.1 0.74

3 96 45 43.328 40 5 4159.5 228042.6 0.75

Рис. 4. (Цветной онлайн) Распределение пор в пори-

стой пленке PZT: суммирование изображений на глу-

бине 600 нм (a) и график распределения пор в слоях,

параллельных подложке (b)

цессе кристаллизации пленки. Для сравнения был

исследован поперечный срез однослойной пленки с

сушкой и пиролизом, но до кристаллизации (рис. 5).

Согласно данным электронограммы (рис. 5b), на

данном этапе (до кристаллизации) пленка еще нахо-

дится в близком к аморфному состоянии, но пороген

уже удален в процессе сушки и пиролиза. Размер пор

в аморфной пленке составляет всего 2–6 нм, что кор-

релирует с данными для силикатных пленок [15, 16].

Исследуемые пленки были получены путем по-

слойного нанесения с проведением сушки и пироли-

за после каждого слоя и единовременной кристалли-

зации после нанесения последнего слоя. Вполне ве-

роятно, что открытые поры на поверхности слоев

частично заполняются в процессе нанесения следу-

ющего слоя, что приводит к уплотнению на грани-

це слоев, как видно из рис. 4. Однако, если считать,

что заполнение происходит только PZT-раствором

(не порогеном), то над уплотненной зоной должен

скапливаться пороген. Это вполне вероятно, так как

при синтезе пористых пленок методом химическо-

го осаждения из растворов размер пор сразу после

удаления порогена соответствует размерам агрегатов

самого порогена. В случае порогена Brij76, размер

агрегатов и, соответственно, образованных пор на-

ходится в узком диапазоне 4–7 нм. В таком случае

попадание агрегата из наносимого раствора в пору

в уже сформированном слое крайне затруднительно
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Таблица 2. Характеристики скелетона для пористой пленки PZT

Количество Общая Общее Общее Средняя Степень

графов длина (L), нм количество количество топологическая перколяции (p)

узлов (N) ветвей (B) длина (L̄), нм

1086 304364.64 3611 8399 84.29 0.75

Рис. 5. Микроструктура однослойной пористой пленки PZT после отжига при 400 ◦C: HAADF STEM изображение (а)

и электронограмма (b)

и без дополнительного воздействия (например, дав-

ления) невозможно. Далее происходит зарождение и

рост перовскитных зерен. Как было показано в ра-

ботах [37, 38], при аналогичном синтезе плотных пле-

нок PZT на платиновых электродах зерна PZT за-

рождаются гетерогенно на границе раздела PZT–Pt

и растут с образованием столбчатых зерен. В слу-

чае синтеза пористых пленок, фронт кристаллиза-

ции, двигающийся от подложки, встречает на своем

пути наноразмерные поры и приводит к их движе-

нию и перераспределению в объеме. Коллективное

движение пор наиболее вероятно, если, как ожида-

ется, порогены типа Brij изначально образуют ци-

линдрические структуры. При критическом скопле-

нии поры становятся неподвижными, объединяются

и образуют более крупные – этот пик мы наблюдаем

в первом слое вблизи подложки. Стенки пор могут

разрушаться в процессе коалесценции во время кри-

сталлизации, что согласуется с поведением, описан-

ным для различных материалов [21, 39]. Уплотнен-

ная же часть в первом слое – результат движения пор

фронтом кристаллизации. Дальше фронт кристал-

лизации двигает уже следующие поры, начиная зано-

во, поэтому пористость “проседает” в середине слоя.

Однако по мере приближения к границе подслоев,

двигающиеся поры упираются в уплотненный слой,

их движение прекращается, поры двигаться больше

не могут, и объединяются прямо перед ним – это и

есть второй пик. После этого мы наблюдаем уплот-

ненную зону между слоями, над которыми, как мы

предполагаем, может скапливаться пороген в резуль-

тате пропитки нижележащего слоя только раствором

PZT, без крупных молекул порогена. Если порогена

достаточно много, то поры уже слабо подвижны и

формируют нижний пик пористости в слоях. Анало-

гичные процессы происходят дальше в каждом слое.

Согласно описанному механизму, величина ло-

кальной пористости определяется:

◦В первом слое – критическим скоплением пор,

которые дальше легко двигаться не могут – это на-

блюдаемый нижний пик.

◦В каждом слое сверху – количеством пор, кото-

рые удалось подвинуть в толще слоя до столкнове-

ния с уплотненным слоем. Данный пик может быть

меньше или равен пику в нижней части слоев.

◦В каждом слое снизу, кроме первого – количе-

ством порогена, который скопился из-за локального

ухода раствора PZT в нижний слой.

Данный механизм объясняет закономерное рас-

пределение пор и увеличение их размера при кри-

сталлизации. Кроме того, движение пор фронтом

кристаллизации подтверждается и скоплением пор

на границах зерен, наблюдаемым нами в различных

пленках с порогенами типа Brij ранее [14]. Низкая

температура горения Brij (250 ◦C–350 ◦C) и низкая

размерность органического каркаса делает пористую

структуру менее устойчивой к уплотнению во время

осаждения и кристаллизации.

4. Заключение. Впервые методом 3D-анализа в

растровом электронном микроскопе визуализирова-

на структура пористых пленок титаната-цирконата

свинца с добавлением порогена Brij76. Проведена

оценка общей пористости, удельной площади поверх-

ности, распределения пор, их реального размера и

связности. Для исследуемых пленок общая пори-

стость составляет 23.3 %, размер пор – 27 ± 6 нм,
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а удельная площадь поверхности 0.03747 нм2/нм3.

Оценка связности пор в пленке с Brij76 показала,

что пористая система является высокосвязной, сте-

пень перколяции составляет 0.75. Таким образом,

результаты анализа трехмерной структуры пори-

стых пленок выявили их высокую перспективность

применения в качестве матриц для создания мик-

ро/нанокомпозитов путем заполнения пор.

Показано, что в сечениях, параллельных подлож-

ке, поры располагаются закономерно: на границах

слоев пористость составляет 13.0–16.0 %, а внутри

слоев наблюдается по два максимума: в верхней ча-

сти каждого слоя количество пор составляет 22.2–

28.4 %, в середине 20.4–28.0 %, а в нижней части до-

стигает 26.9–36.8 %. В нижней части пленки нахо-

дится практически сплошной слой толщиной око-

ло 40 нм с пористостью до 2 %. Установлено, что

увеличение размера пор от 2–5 нм до 20–30 нм про-

исходит на стадии кристаллизации пленок. Такое

специфическое распределение пор, как и их увели-

ченный размер, по сравнению с аморфным состо-

янием до кристаллизации, по-видимому, связано с

их миграцией под действием фронта кристаллиза-

ции и частичным заполнением раствором прекурсо-

ров в процессе многослойного нанесения. Результа-

ты работы наглядно иллюстрируют необходимость

проведения 3D-анализа в комплексе с традиционны-

ми ПЭМ-исследованиями 2D-изображений [14] тако-

го рода объектов.
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Выращены монокристаллы пниктида EuCsFe4As4 (семейство 1144) с критической температурой

Tc ≈ 36.8K, обладающего оптимальными сверхпроводящими свойствами в стехиометрическом соста-

ве. Ниже Tc с помощью спектроскопии эффекта некогерентных многократных андреевских отражений

впервые обнаружена многощелевая сверхпроводимость, определяемая объемными параметрами поряд-

ка ∆out
L , ∆in

L и ∆S с характеристическими отношениями 2∆out
L (0)/kBTc ≈ 5.3, 2∆in

L (0)/kBTc ≈ 3.2 и

2∆S(0)/kBTc ≈ 1.3 соответственно. Показано, что щелевая структура EuCsFe4As4 схожа с щелевой

структурой сверхпроводящих пниктидов BaFe2−xNixAs2 родственного семейства 122.

DOI: 10.31857/S1234567822220098, EDN: lyvwfq

1. Введение. Среди железосодержащих пник-

тидов особый интерес представляет недавно откры-

тое семейство 1144, которое является полным сте-

хиометрическим аналогом системе BaFe2As2 (так на-

зываемое семейство 122). Типичный представитель

1144-пниктидов, EuCsFe4As4, обладает тетрагональ-

ной структурой, состоящей из двух чередующихся

вдоль c-направления неэквивалентных блоков 122:

Eu-FeAs-Cs-FeAs-. . . [1]. Сложность работы с кри-

сталлами EuCsFe4As4 обусловлена быстрой деграда-

цией их свойств на поверхности в присутствии кис-

лорода или паров воды из-за наличия щелочного ме-

талла в структуре [2]. Поэтому как подготовку, так и

сам эксперимент необходимо проводить в защитной

атмосфере.

В отличие от родственных 122-пниктидов, тре-

бующих определенного уровня допирования для по-

явления и оптимизации сверхпроводящих свойств,

семейство 1144 обладает оптимальными сверхпрово-

дящими свойствами непосредственно в стехиометри-

ческом составе, причем их критические температуры

Tc ≈ 36К близки к максимальным Tc ≈ 38К, дости-

гаемым в пниктидах Ba-122 оптимально допирован-

ного состава. Уникальной особенностью EuCsFe4As4
среди других соединений семейства 1144 является

магнитное упорядочение в подрешетке Eu в сверх-

проводящем состоянии [1, 3].

1)e-mail: kuzmichevate@lebedev.ru

Расчеты зонной структуры для EuCsFe4As4 пока

не проводились. Тем не менее, для некоторых соеди-

нений расчеты показали, что зоны, образованные ор-

биталями Eu, расположены в среднем на 1.5 эВ ни-

же уровня Ферми (см. рис. 3 в [4]), при этом уро-

вень Ферми пересекают около 10 зон, образован-

ных различными d-орбиталями железа и формиру-

ющих вложенные, слегка гофрированные вдоль kz-

направления цилиндры поверхности Ферми вокруг

Γ и M -точек зоны Бриллюэна [4, 5].

Хотя расчеты щелевой структуры для семейства

1144 также до сих пор не проводились, по анало-

гии с пниктидами Ba-122 в рамках как s± [6], так

и s++-подхода [7] можно ожидать образование ниже

Tc нескольких сверхпроводящих конденсатов с ани-

зотропными в k-пространстве параметрами порядка.

В данной работе впервые экспериментально

исследована щелевая структура стехиометрических

пниктидов EuCsFe4As4. С помощью спектроскопии

эффекта некогерентных многократных андреевских

отражений (МАО, IMARE) напрямую определены

величины энергетических щелевых параметров

сверхпроводника при T ≪ Tc и их характеристи-

ческие отношения. Показано сходство структуры

сверхпроводящего параметра порядка пниктидов

EuCsFe4As4 и их стехиометрических аналогов

Ba(Fe,Ni)2As2, исследованных нами ранее.

2. Детали эксперимента. Рост монокристаллов

EuCsFe4As4 осуществлялся из расплава собственного
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Температурные зависимости магнитной восприимчивости (а) и сопротивления (b) монокри-

сталла EuCsFe4As4 определяют объемную Tc ≈ 36.7−36.8K

компонента CsAs так называемым методом “self-flux”

[2]. Для синтеза прекурсоров EuAs, Fe2As и CsAs ис-

пользовались высокочистые элементы Eu (99.95 %),

Fe (99.98 %), Cs (99.99 %), As (99.9999 %). Получен-

ные прекурсоры помещались в корундовые тигли в

необходимом стехиометрическом соотношении, зава-

ривались в танталовые контейнеры, после чего осу-

ществлялась длительная многоступенчатая термиче-

ская обработка в атмосфере аргона при температу-

рах 1200 ◦С и 900 ◦С соответственно. В результате

были получены монокристаллы EuCsFe4As4 доста-

точно крупного размера 2.5×2 мм2 (рис. 1a, вставка).

Поскольку фаза 1144 нестабильна на воздухе,

отбор монокристаллов, их подготовка и монтаж, а

также непосредственно эксперименты проводились

в перчаточном боксе в атмосфере сухого аргона

для предотвращения деградации сверхпроводящих

свойств. Резистивные измерения, проведенные четы-

рехточечным методом, показали достаточно резкий

сверхпроводящий переход при Tc ≈ 36.8K шири-

ной ∆Tc ≈ 0.8K (рис. 1b). Выше Tc наблюдалось

увеличение R(T ) и отсутствие структурных перехо-

дов. Температурная зависимость магнитной воспри-

имчивости χ(T ) с ориентацией поля параллельно ab-

плоскости образца измерялась на установке PPMS-9

Quantum Design. При Tm ≈ 15K < Tc заметен маг-

нитный переход фазы EuCsFe4As4 (отмечен стрелкой

на рис. 1a). Как правило, в процессе роста фаза 1144

конкурирует с родственной фазой 122, при этом до-

статочно сложно получить чистую фазу 1144. Тем

не менее, отработав температурные режимы роста,

нам удалось получить монокристалл EuCsFe4As4 со

следовыми включениями несверхпроводящей фазы

EuFe2As2 (слабо выраженная особенность χ(T ) при

TM ≈ 19K).

С помощью техники “break-junction” [8]

создавались механически регулируемые пла-

нарные контакты на микротрещине (MCPBJ)

типа сверхпроводник–тонкий нормальный

металл–изолятор–тонкий нормальный металл–

сверхпроводник (SnInS). Конструкция измеритель-

ного столика и детали эксперимента c образцами

слоистых соединений, преимущества и недостатки

метода MCPBJ подробно описаны в обзоре [9]. При

расслаивании монокристалла при 4.2 K образуются

два криогенных скола со ступеньками и террасами

на поверхности. Путем тонкой механической ре-

гулировки можно добиться того, что криогенные

сколы скользят друг относительно друга вдоль

террас в кристаллографической ab-плоскости, при-

чем измерительный ток протекает через контакт

вдоль c-направления. Физическая модель контакта

схематически приведена на рис. 1 в [10].

Ниже Tc в SnInS-контакте имеет место эффект

многократных андреевских отражений (МАО). В

случае высокой прозрачности диэлектрической про-

слойки I (барьерный параметр Z . 0.3) и отсут-

ствии фазовой когерентности сверхпроводящих бере-

гов (“длинный контакт”) андреевский транспорт вы-

зывает избыточный ток во всем диапазоне смещений
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eV (относительно нормального тока I(V ) выше Tc).

На dI(V )/dV -спектре такого контакта при eV → 0

динамическая проводимость в разы повышается от-

носительно проводимости в нормальном состоянии

(т.е. образуется область пьедестала), при этом сверх-

токовая ветвь отсутствует [11–13]. Также возникает

серия минимумов субгармонической щелевой струк-

туры (СГС), положение которых Vn напрямую опре-

деляется величиной сверхпроводящей щели ∆ при

любых температурах вплоть до Tc [11–15]:

|eVn(T )| = 2∆(T )/n, n = 1, 2, . . . . (1)

Для многощелевого сверхпроводника на dI(V )/dV -

спектре будут присутствовать СГС от каждой щели.

Численный расчет в рамках формализма [16] по-

казал, что резкие интенсивные минимумы СГС на-

блюдаются для изотропной сверхпроводящей щели, в

то время как в случае параметра порядка, имеющего

точки нулей в k-пространстве (“ноды”), ожидаются

минимумы СГС малой амплитуды. В случае расши-

ренной s-волновой симметрии в kxky-плоскости (без

нулей) ожидаются дублетные минимумы СГС, шири-

на которых определяется максимальной ∆out и ми-

нимальной ∆in энергиями связи куперовских пар в k-

пространстве (см. рис. 4 в [9]). Степень анизотропии

∆ далее определена как A ≡ 100% · [1−∆in/∆out].

Поскольку в баллистическом режиме нормальное

сопротивление контакта R = (4ρl/(3πd2)) (ρ – удель-

ное сопротивление, l – длина свободного пробега, d –

характерный размер контакта; для планарного кон-

такта все величины в ab-плоскости) повышается при

увеличении отношения l/d, можно ожидать реали-

зацию баллистического транспорта в высокоомных

SnS-контактах (имеющих относительно малый диа-

метр). Действительно, величины нормальных сопро-

тивлений исследованных планарных SnS-контактов

высокой прозрачности RN до 122 Ом (рис. 2) значи-

тельны и превышают типичные RN ≈ 20−40Ом, по-

лучаемые нами ранее в пниктидах других семейств

[17, 18], и позволяют заключить баллистический ха-

рактер транспорта в ab-плоскости. Таким образом,

x- и y-компоненты импульса носителей заряда мо-

гут сохраняться в процессе МАО, что дает возмож-

ность получать информацию об анизотропии ∆ в

kxky-плоскости. В то же время, в c-направлении мо-

жет иметь место неупругое рассеяние и “перемеши-

вание” носителей вдоль направления тока.

Подытоживая преимущества использованной

экспериментальной методики, спектроскопия SnS-

андреевских контактов, создаваемых техникой

MCPBJ, дает возможность напрямую определять

величины энергетических щелевых параметров

Рис. 2. (Цветной онлайн) ВАХ SnS-андреевских кон-

тактов с различными RN , полученных в монокристал-

лах EuCsFe4As4 при различных температурах. Внизу

справа приведены зависимости избыточного андреев-

ского тока IAexc(V, T ) ≡ I(V, T ) − I(V, 35K) при раз-

личных T < T local
C ≈ 35K, определенные как разность

ВАХ в сверхпроводящем и нормальном состоянии (дан-

ные приведены для контакта, спектр которого показан

синим цветом). Серым обозначена внутрищелевая об-

ласть смещений при 4.2 K

сверхпроводника при температурах 0 < T < Tc и

косвенно оценивать их возможную анизотропию в

kxky-плоскости.

3. Экспериментальные данные и обсуж-

дение. Типичные вольтамперные характеристики

(ВАХ) планарных контактов на микротрещине, по-

лученные нами в монокристаллах EuCsFe4As4, при-

ведены на рис. 2. В сверхпроводящем состоянии

на ВАХ воспроизводимо отсутствует сверхтоковая

ветвь и гистерезис (все показанные на рис. 2 ВАХ

записаны как при росте, так и при уменьшении то-

ка), что исключает джозефсоновскую природу на-

блюдаемых особенностей. Для кривых синего цвета

на рис. 2, по сравнению с ВАХ выше Tc (штриховая

линия), в сверхпроводящем состоянии наблюдается

избыточный андреевский ток IAexc(V, T ) ≡ I(V, T ) −
I(V, 35K) во всем диапазоне смещений, приведенный

внизу рисунка (правая ось). Резко возрастающий при

eV → 0, IAexc(V ) стремится к постоянному значе-

нию при больших смещениях eV > 2∆ в соответ-

ствии со всеми теоретическими моделями, описыва-

ющими эффект некогерентных МАО в SnS-контакте

высокой прозрачности [11–13]. Таким образом, осо-

бенности, хорошо заметные во внутрищелевой об-
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ласти ВАХ (серая область на рис. 2), являются ан-

дреевской СГС от сверхпроводящих параметров по-

рядка. Локальные критические температуры данных

контактов на масштабах десятков нм (соответству-

ющие температуре перехода контактной области в

нормальное состояние) примерно одинаковы, были

оценены по моменту исчезновения Iexc на ВАХ (см.

вставку к рис. 2) и составляют T local
c ≈ 35К.

Спектры динамической проводимости данных

контактов, измеренные при T ≪ Tc, приведены

соответствующими цветами на рис. 3. Если идти от

Рис. 3. (Цветной онлайн) Спектры динамической про-

водимости SnS-андреевских контактов, измеренные

при 4.2 K (ВАХ данных контактов показаны соответ-

ствующими цветами на рис. 2). Нормальный монотон-

ный ход подавлен для удобства рассмотрения. Верти-

кальными сплошными линиями показаны положения

первых n = 1 и вторых n = 2 андреевских субгармо-

ник от щелевых параметров ∆out
L (синего цвета), ∆in

L

(фиолетового цвета) и ∆S (черного цвета)

области больших смещений в сторону их уменьше-

ния вдоль гладких, почти горизонтальных участков,

то первая резкая особенность проводимости встре-

чается примерно на 16 мВ. Следующая особенность

с доминирующей (относительно тонкой структуры)

амплитудой воспроизводимо видна на 9.6 мВ. За-

метим, что значительная амплитуда особенностей

(сравнимая по масштабу с нормальной проводимо-

стью контакта) говорит о доминирующем вкладе

соответствующей эффективной зоны в андреевскую

проводимость. Интенсивные минимумы образуют

дублет, положения которого |V | ≈ 9.6 и 16мВ,

согласно формуле (1), напрямую определяют два

энергетических щелевых параметра ∆in
L ≈ 4.8мэВ и

∆out
L ≈ 8мэВ. Смысл введенных нами обозначений

будет ясен из обсуждения их физической природы,

проводимого ниже. Вторая субгармоника от ∆out
L

(n = 2), ожидаемая при |V | ≈ 8мВ, перекры-

вается с фундаментальным минимумом от ∆in
L ,

из-за чего, по всей вероятности, плохо разрешима.

Вместе с тем, хорошо заметна n = 2 особенность

от ∆in
L при смещениях |V | ≈ 4.7мВ. Вблизи нуле-

вого смещения минимумы при 3.8 мВ могут быть

интерпретированы как начало СГС от другого

сверхпроводящего параметра порядка, имеющего

меньшую амплитуду малой щели ∆S ≈ 1.9мэВ. На

нижнем dI(V )/dV -спектре также разрешена nS = 2

субгармоника от ∆S . Внещелевая тонкая структу-

ра dI(V )/dV -спектра более низкой интенсивности

требует отдельного исследования.

Несмотря на различные нормальные сопро-

тивления RN ≈ 38 − 122Ом и, соответственно,

площадь полученных контактов, вид ВАХ и по-

ложение щелевых особенностей представленных

dI(V )/dV -спектров хорошо воспроизводятся. Сле-

довательно, наблюдаемые особенности отражают

объемные сверхпроводящие свойства EuCsFe4As4
и не вызваны поверхностными эффектами или

геометрическими резонансами.

Обнаруженные нами энергетические параметры

∆in
L и ∆out

L могут быть двумя отдельными изотропны-

ми сверхпроводящими щелями, открывающимися на

различных участках поверхности Ферми. С другой

стороны, они могут характеризовать единый, анизо-

тропный сверхпроводящий конденсат с большой ще-

лью: в этом случае ∆in
L и ∆out

L представляются экс-

тремумами большой сверхпроводящей щели с расши-

ренным s-волновым типом симметрии – минималь-

ной и максимальной энергиями связи куперовских

пар в k-пространстве соответственно. Тогда степень

анизотропии ∆L можно оценить как AL ≈ 40%. В

любом случае, можно уверенно утверждать об отсут-

ствии точек нулей большой сверхпроводящей щели в

xy-плоскости k-пространства.

Дублеты сходного вида на dI(V )/dV -спектрах

SnS-контактов воспроизводимо наблюдаются нами в

монокристаллах родственных соединений структур-

ного типа 122: Ba(Fe,Ni)2As2 с различной степенью

замещения [18, 19]. Более того, определенная вы-

ше щелевая структура EuCsFe4As4 в целом схожа с

щелевой структурой Ba(Fe,Ni)2As2. Для сравнения

данных, полученных в монокристаллах, критическая

температура которых отличается почти в 2 раза, на

рис. 4 приведены dI(V )/dV -спектры, ось смещений
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Рис. 4. (Цветной онлайн) dI(V )/dV -спектры ан-

дреевских SnS-контактов, полученных нами в

EuCsFe4As4 (взяты с рис. 3) и оптимально допи-

рованном BaFe1.9Ni0.1As2 (нижняя кривая, данные

взяты из работы [19]). Для каждого спектра ось

смещений нормирована на собственную 2∆in
L (0),

нормальный монотонный ход подавлен для удобства

рассмотрения

которых нормирована на положение щелевой осо-

бенности eV = 2∆in
L (0). Нижний спектр на рис. 4

получен в BaFe1.9Ni0.1As2 оптимального состава с

Tc ≈ 19.7K (взят из работы [19]). Положения ми-

нимумов дублета, форма арки и ее относительная

ширина практически точно совпадают для обоих со-

единений (вертикальные линии на рис. 4). Учитывая

схожесть формы дублета с численными расчетами

(кривая 2 на рис. 4 в [9]), можно косвенно заклю-

чить реализацию анизотропного сверхпроводящего

параметра порядка ∆L в k-пространстве. Таким об-

разом, определенные нами энергетические величины

∆in
L и ∆out

L предположительно характеризуют еди-

ный сверхпроводящий конденсат с большой щелью и

являются ее “экстремумами” – минимальной и макси-

мальной энергиями связи куперовских пар в соответ-

ствующих зонах. Величина предположительной ани-

зотропии AL до 40 % при отсутствии нулей также

схожа в пниктидах семейств Ba-122 и EuCsFe4As4.

Положения андреевских особенностей от ∆S так-

же хорошо согласуются, хотя на спектрах контактов

в EuCsFe4As4 (стрелки) смещены в сторону нуля (т.е.

отношение ∆L/∆S возрастает в EuCsFe4As4). Для

малой сверхпроводящей щели четкие дублеты на

dI(V )/dV -спектрах нами воспроизводимо не наблю-

даются, что может быть следствием либо изотропно-

сти ∆S , либо, наоборот, ее сильной анизотропии бо-

лее 50 % или даже наличию нулей в k-пространстве.

Характеристические отношения ri ≡
≡ 2∆i(0)/kBT

local
c для экстремумов анизотропной

большой сверхпроводящей щели в EuCsFe4As4
составляют routL ≈ 5.3, rinL ≈ 3.2. Для малой щели

характеристическое отношение rS ≈ 1.3 < 3.5

типично для “слабого” конденсата в многощелевом

сверхпроводнике. Все полученные значения близки,

хотя чуть меньше соответствующих средних вели-

чин ri, определенных нами ранее для Ba(Fe,Ni)2As2
оптимального и передопированного состава [18, 19].

Это может быть вызвано изменением отношения

сил внутризонного и межзонного взаимодействия

в EuCsFe4As4 по сравнению с Ba(Fe,Ni)2As2. Та-

ким образом, в первом приближении выполняется

скейлинг амплитуд ∆i с Tc в пниктидах семейств

EuCs-1144 и Ba-122.

4. Заключение. Синтезированы монокристал-

лы EuCsFe4As4 с объемной критической температу-

рой Tc ≈ 36.8K. С помощью спектроскопии эффекта

некогерентных многократных андреевских отраже-

ний в планарных SnS-контактах на микротрещине,

полученных методикой MCPBJ, впервые исследова-

на щелевая структура EuCsFe4As4. При T ≪ Tc
напрямую определены величины малой сверхпрово-

дящей щели 1.9 мэВ и экстремумов большой щели

∆in
L ≈ 4.8мэВ и ∆out

L ≈ 8мэВ (предположитель-

но, имеющей ≈ 40% анизотропию в k-пространстве

без точек нулей), а также величины характеристи-

ческих отношений rS ≈ 1.3, rinL ≈ 3.2, routL ≈
≈ 5.3, соответственно. Показано, что щелевая струк-

тура EuCsFe4As4 близка к таковой для пниктидов

Ba(Fe,Ni)2As2 родственного структурного семейства

122, т.е. нами наблюдается скейлинг всех трех энер-

гетических щелевых параметров, ∆out
L , ∆in

L и ∆S , с

Tc в пниктидах семейств EuCs-1144 и Ba-122.

Работа выполнена в рамках проекта Российского

научного фонда 22-22-00776.
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Исследована волна спиновой плотности на фоне неоднородного распределения заряда как возможное

основное состояние подкрученного двухслойного графена при магическом угле подкрутки. Если взаи-

модействие электронов не учитывается, то низкоэнергетический спектр материала состоит из четырех

(или 8, если учитывать спин) почти плоских, почти вырожденных зон. Взаимодействие снимает вырож-

дение, образуя параметр порядка, который обычно считают волной спиновой плотности с некой заранее

выбранной спиновой конфигурацией. В данной работе мы самосогласованно рассчитываем спиновую

конфигурацию параметра порядка, а также учитываем неоднородное распределение плотности заряда

внутри сверхъячейки. Оказывается, что волна спиновой плотности устойчива в диапазоне допирования

от −4 до +4 дополнительных электронов на сверхъячейку. Спиновая текстура меняется от коллине-

арной при нулевом допировании до почти копланарной при конечном допировании. При допировании

параметр порядка приобретает нематическую симметрию. Показано, что в энергетических единицах ло-

кальная спиновая намагниченность намного больше, чем вариация плотности заряда, если допирование

не превышает трех дополнительных электронов или дырок на сверхъячейку.

DOI: 10.31857/S1234567822220104, EDN: lyypfe

После открытия диэлектрических моттовских со-

стояний [1, 2] и сверхпроводимости [2, 3] в подкру-

ченном двухслойном графене (tBLG) этот матери-

ал интенсивно изучается. В tBLG один слой графе-

на повернут относительно другого на угол θ. В ре-

зультате в системе появляется сверхструктура при

определенных соразмерных θ [4]. Низкоэнергетиче-

ские электронные свойства существенно зависят от θ.

При так называемом первом магическом угле θc ∼= 1◦

энергетический спектр вблизи уровня Ферми состоит

из четырех (восьми, если включен спин) почти плос-

ких зон. Наличие плоских зон делает систему очень

восприимчивой к межэлектронным взаимодействи-

ям. Взаимодействия приводят к спонтанному нару-

шению определенных симметрий. Природа несверх-

проводящих многочастичных состояний в tBLG еще

окончательно не выяснена. Были предложены раз-

личные типы основных состояний tBLG [5–15]. Вол-

на спиновой плотности (ВСП) входит в их число

[7, 8, 10, 11].

В наших предыдущих работах [10, 11] мы пред-

положили, что планарная ВСП является основным

состоянием системы в диапазоне допирования −4 <

< x < 4 электронов на сверхъячейку. Этот выбор не

1)e-mail: sboycha@mail.ru

был произвольным. Известно, что в tBLG при малом

угле подкрутки электроны на уровне Ферми распо-

ложены в областях с AA упаковкой [4, 16]. Основное

состояние двухслойного AA графена должно быть

антиферромагнитным [17, 18]. Наше моделирование

качественно хорошо воспроизвело эксперименталь-

но наблюдаемую зависимость проводимости tBLG от

допирования. Мы также показали [11], что допирова-

ние системы приводит к образованию нематического

состояния, которое наблюдается в STM эксперимен-

тах [19–22].

В данной работе мы расширяем разнообразие воз-

можных параметров порядка, рассматривая неко-

планарную ВСП на фоне неоднородного распреде-

ления заряда. Спиновая текстура меняется с кол-

линеарной на почти копланарную при допировании.

Показано, что симметрия ВСП уменьшается при

допировании. Это приводит к образованию немати-

ческого состояния. В то же время на симметрию

распределения плотности заряда допирование прак-

тически не влияет. Нематическое состояние может

проявляться в несимметричном пространственном

распределении локальной плотности состояний, ко-

торое наблюдалось экспериментально [19–22]. Ока-

зывается, что в энергетических единицах локаль-

ная намагниченность намного сильнее, чем вариа-
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ция плотности заряда, если допирование не превы-

шает трех дополнительных электронов или дырок на

сверхъячейку.

Модельный гамильтониан. Сверхструктура в

tBLG возникает, когда θ удовлетворяет условию

cos θ = (3m2
0 + 3m0r + r2/2)/(3m2

0 + 3m0r + r2), (1)

где m0 и r положительные взаимно простые чис-

ла [4]. Ячейка сверхрешетки имеет форму правиль-

ного ромба. Когда r = 1, эта ячейка совпадает с ячей-

кой муара. В нашем исследовании мы рассматриваем

только такие сверхструктуры. Когда угол подкрутки

мал, сверхъячейку можно рассматривать как состоя-

щую из областей со AA, AB и BA упаковками [4, 23].

Мы используем следующий гамильтониан:

H =
∑

nmij
αβσ

t(riαn ; rjβm )d†niασdmjβσ + U
∑

niασ

nniα↑nniα↓ +

+
1

2

∑′

nmij

αβσσ′

V (riαn − rjβm )nniασnmjβσ′ . (2)

Здесь d†niασ (dniασ) – операторы рождения (уничто-

жения) электрона со спином σ (=↑, ↓) в элемен-

тарной ячейке n в слое i (= 1, 2) в подрешетке α

(= A,B), а nniασ = d†niασdniασ. Первый член в (2) яв-

ляется одночастичным гамильтонианом сильной свя-

зи, где t(riαn ; rjαm ) – амплитуды перескока электрона с

узла в позиции rjβm на узел riαn . Второй член в урав-

нении (2) описывает локальное (хаббардовское) вза-

имодействие электронов, в то время как последний

член соответствует межузловому кулоновскому вза-

имодействию (члены с riαn = rjβm следует исключить).

Внутри слоев мы учитываем только перескоки

между ближайшими соседями с амплитудой t =

= −2.57 эВ. Межслоевые перескоки описываются

формулой Слатера–Костера для pz электронов

t(r; r′) =
[(r− r′)ez ]

2

|r− r′|2 Vσ(r− r′) , (3)

где ez – единичный вектор, перпендикулярный сло-

ям,

Vσ(r) = t0e
−(|r|−d)/r0Fc(|r|), Fc(r) =

1

1+e(r−rc)/lc
.

(4)

Функция Fc(r) вводится, чтобы занулить перескоки

на расстояниях больше rc. Мы берем rc = 4.92 Å,

lc = 0.2 Å. Параметр t0 определяет наибольшую ам-

плитуду межслоевых перескоков. Мы выбрали t0 =

= 0.37 эВ (это значение использовалось для описа-

ния двухслойного AB графена [4]). Параметр r0 опи-

сывает, как быстро амплитуды перескоков затухают

внутри области r < rc. Мы положили r0 = 0.34 Å.

При первом магическом угле θ = θc низкоэнерге-

тическая зонная структура состоит из четырех почти

плоских, почти вырожденных зон, отделенных энер-

гетическими щелями от более низких и более высо-

ких дисперсионных зон. Ширина плоских зонW име-

ет минимум при θ = θc. Для параметров модели, ис-

пользуемых в работе, мы численно определяем, что

W = 1.8мэВ, щели между плоскими и дисперсион-

ными зонами составляют приблизительно 2.5мэВ, а

θc = 1.08◦ (что близко к экспериментальному значе-

нию и соответствует структуре с m0 = 30 и r = 1).

Волны спиновой и зарядовой плотности. Ес-

ли в системе есть плоские зоны, пересекающие уро-

вень Ферми, то взаимодействия становятся важны-

ми. Они нарушают симметрию одночастичного га-

мильтониана, приводя к возникновению параметра

порядка. Рассмотрим сначала ВСП. Введем одно-

узельные параметры порядка

∆niα = U〈d†
niα↑dniα↓〉,

∆z
niα = U

[
〈d†

niα↑dniα↑〉 − 〈d†
niα↓dniα↓〉

]
/2. (5)

Величина ∆niα комплексна, а ∆z
niα действительна.

Эти величины описывают намагниченность на узлах

Sniα = [Re(∆niα), Im(∆niα), ∆
z
niα] /U. (6)

Параметры ∆niα и ∆z
niα контролируются хаббардов-

ским взаимодействием. Мы положили U = 2t. Это

значение несколько меньше критической величины

Uc = 2.23t, соответствующей переходу однослойного

графена в антиферромагнитное состояние в прибли-

жении среднего поля [24]. В этом случае хаббардов-

ское взаимодействие не мало, но оно недостаточно,

чтобы открыть щель в однослойном графене.

В графене каждый атом в подрешетке имеет трех

ближайших соседей, принадлежащих другой подре-

шетке. По этой причине мы рассматриваем три типа

параметров порядка, связывающих электроны, лока-

лизованные на ближайших соседях в каждом слое,

A
(ℓ)
niσ и A

z(ℓ)
ni (ℓ = 1, 2, 3), где величина ℓ соответству-

ет трем различным связям, соединяющим ближай-

ших соседей. Эти параметры порядка определяются

следующим образом

A
(ℓ)
niσ = Vnn〈d†n+nℓiAσdniBσ̄〉, (7)

A
z(ℓ)
ni =

Vnn
2

(
〈d†n+nℓiA↑dniB↑〉 − 〈d†n+nℓiA↓dniB↓〉

)
,

где n1 = (0, 0), n2 = (1, 0), n3 = (0, 1), σ̄ = −σ, а

Vnn = V (|δ|) – энергия взаимодействия электронов на

ближайших атомах внутри слоя (δ – вектор, соединя-

ющий атомы на подрешетках A и B в элементарной
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ячейке). Мы выбрали Vnn/U = 0.59, в согласии с [25].

Параметры порядка (7) определяют спины на связях

между ближайшими соседями внутри слоя

S
(ℓ)
ni =

1

2

∑

σσ′

σσσ′ 〈d†n+nℓiAσdniBσ′ 〉+ c.c. = (8)

=
1

Vnn

(
1

2
Re[A

(ℓ)
ni↑ +A

(ℓ)
ni↓],

1

2
Im[A

(ℓ)
ni↑ −A

(ℓ)
ni↓], A

z(ℓ)
ni

)
,

где σ – матрицы Паули. В отличие от работы [11],

спинам Sniα и S
(ℓ)
ni разрешено иметь z компоненты.

В работе [11] рассматривались параметры порядка,

связывающие электроны в разных слоях. Расчеты

показали, однако, что эти компоненты на порядок

меньше, чем A
(ℓ)
niσ (которые меньше, чем ∆niα). В на-

стоящей работе мы пренебрегаем такими параметра-

ми порядка.

Помимо ВСП, в данной работе учтены вклады ти-

па волны зарядовой плотности. Мы принимаем во

внимание, что заряды неравномерно распределены

внутри сверхъячейки, и вводим величину

∆c
niα =

U

2

[
∑

σ

〈d†niασdniασ〉 − 1

]
, (9)

которую можно рассматривать как одноузельный по-

тенциал, описывающий неоднородное распределение

заряда. Этот параметр конечен даже при отсутствии

какого-либо нарушения симметрии, поскольку узлы

внутри сверхъячейки не идентичны. Поэтому, он не

может рассматриваться как параметр порядка. По-

тенциал ∆c
niα нормирован так, что

2

UNsc

∑

niα

∆c
niα = x, (10)

где Nsc – число сверхъячеек в системе, а x – число до-

полнительных электронов или дырок, приходящихся

на одну сверхъячейку. Помимо ∆c
niα, мы вводим так-

же потенциалы вида

A
c(ℓ)
ni =

Vnn
2

∑

σ

〈d†n+nℓiAσdniBσ〉. (11)

Мы полагаем, что все введенные распределения за-

ряда и спина имеют периодичность сверхструктуры.

Итерационная процедура. Для вычисления

параметров порядка и потенциалов мы используем

метод среднего поля. Он основан на расцеплении

членов четвертого порядка в уравнении (2):

nniασnmjβσ′ →nniασ〈nmjβσ′ 〉+ nmjβσ′ 〈nniασ〉 −
− 〈nniασ〉〈nmjβσ′ 〉 − d†niασdmjβσ′ 〈d†mjβσ′dniασ〉 −

− d†mjβσ′dniασ〈d†niασdmjβσ′ 〉+
+ 〈d†niασdmjβσ′ 〉〈d†mjβσ′dniασ〉. (12)

В результате мы получаем гамильтониан среднего

поля HMF. Численный алгоритм нахождения пара-

метров порядка и потенциалов аналогичен использу-

емому в работе [11]. Сначала мы запишем электрон-

ные операторы в импульсном представлении [26]

dpGiασ =
1√
N
∑

n

exp [−i(p+G)rin]dniασ, (13)

где N – количество элементарных ячеек графена в

одном слое образца, rin – положение n-й элементар-

ной ячейки i-го слоя, импульс p лежит в первой зоне

Бриллюэна сверхрешетки, а G – обратные векторы

сверхрешетки, лежащие в первой зоне Бриллюэна.

Количество векторов G равноNsc = N/Nsc для каж-

дого слоя графена.

Гамильтониан среднего поля Ĥp представляет со-

бой матрицу NR × NR, где NR = 8Nsc (коэффици-

ент 8 обусловлен индексами спина, слоя и подрешет-

ки). Ранг этой матрицы слишком велик, чтобы вы-

полнить численное интегрирование по квазиимпуль-

су p за реалистичное время. Действительно, для ма-

гического угла θc = 1.08◦, имеем NR = 22328. По

этой причине мы используем упрощения. Основной

вклад в параметры порядка вносят низкоэнергети-

ческие состояния. Следовательно, вклады от других

состояний можно учитывать приближенно. В преде-

ле несвязанных (t0 = 0) слоев графена и нулевых

параметров порядка матрица Ĥp является блочно-

диагональной с 2× 2 матрицами на ее диагонали

− t

(
0 f i

p+G

f i∗
p+G 0

)
, (14)

где f i
p = 1 + e−ipai

1 + e−ipai
2 , ai1,2 – векторы решетки

i-го слоя. Собственные значения такой матрицы рав-

ны ±t|f i
p+G|. Амплитуды межслоевых перескоков и

параметры порядка намного меньше, чем t. Поэто-

му, интересуясь поведением на низких энергиях, мы

можем использовать усеченную матрицу Ĥ ′
p, исклю-

чая строки и столбцы в Ĥp, содержащие элементы

с t|f i
G+p| > ER, где ER – энергия обрезания. Ранг

усеченной матрицы равен N ′
R < NR. Собственные

энергии E
(S)
p из Ĥ ′

p, которые лежат близко к ±ER,

вычисляются со значительными ошибками. Чтобы

устранить эту проблему, мы учитываем только зо-

ны с |E(S)
0 | < E0, где E0 < ER. Количество таких зон

равно N0 < N ′
R. Мы используем E0 = 0.2t, ER = 0.4t

(N0 = 480, N ′
R = 720). Расчеты с меньшими и боль-

шими ER и E0 показывают, что результаты почти не

зависят от этих величин.

Вклад в полную энергию от отброшенных состо-

яний E
(S)
p < −E0 должен учитываться отдельно. По-
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скольку E0 намного больше параметров порядка, это

можно сделать пертурбативно. Ведущие поправки к

полной энергии квадратичны по параметрам поряд-

ка ∆niα, ∆z
niα, A

(ℓ)
niσ и A

z(ℓ)
ni . Мы предполагаем, что

коэффициенты пропорциональности одинаковы для

всех этих параметров порядка и равны

− 1

Vc(E0)
= −1

2

∫ 3t

E0

dE
ρ0(E)

E
, (15)

где ρ0(E) – плотность состояний в графене. Такая по-

правка может быть учтена путем следующей замены

в гамильтониане среднего поля:

HMF → H ′MF −
∑

niα

|∆niα|2
Vc(E0)

−
∑

niα

|∆z
niα|2

Vc(E0)
−

−
∑

niℓσ

|A(ℓ)
niσ|2

Vc(E0)
−
∑

nizℓσ

|Az(ℓ)
ni |2

Vc(E0)
, (16)

где H ′MF – гамильтониан в усеченном базисе. Вкла-

ды в ∆c и Ac(ℓ) от зон с E
(S)
p < −E0 почти не зависят

от взаимодействий и упорядочения. В пределе несвя-

занных слоев и нулевых параметров порядка вклад в

∆c
niα от каждой исключенной зоны равен U/(4Nsc).

В результате мы получаем условие самосогласования

2

U
∆c

niα =
1

Nsc

∑′

S

∑

GG′σ

∫
d2p

vRBZ
Φ

(S)∗
pGiασΦ

(S)
pG′iασ ×

× e−i(G−G′)ri
nΘ
(
µ− E(S)

p

)
−N0/8Nsc, (17)

где Φ
(S)
pGiασ – собственные функции Ĥ ′

p, Θ(x) – функ-

ция Хевисайда, vRBZ – площадь зоны Бриллюэна

сверхъячейки, а µ – химический потенциал. Сумми-

рование в уравнении (17) выполняется по N0 зонам

и усеченному базису, а уравнение для µ имеет вид

∑′

S

∫
d2p

vRBZ
Θ
(
µ− E(S)

p

)
− N0

2
= x. (18)

Вклад в A
c(ℓ)
ni от исключенных зон отличен от ну-

ля (можно проверить, что он отличен от нуля и для

однослойного графена). В пределе несвязанных сло-

ев этот вклад не зависит от n и i. Таким образом,

можно записать A
c(ℓ)
ni = Ā+ δA

c(ℓ)
ni , где Ā может быть

оценено как

Ā =
Vnn
2

∫
d2k

vBZ
e−iϕi

k Θ
(
t|f i

k| − E0

)
, (19)

где ϕi
k = arg(f i

k), а Ā не зависит от i. Для выбран-

ных параметров модели, имеем Ā/Vnn = 0.26. Па-

раметр Ā перенормирует амплитуду перескока меж-

ду ближайшими соседями t. Мы предполагаем, что

эта перенормировка уже поглощена значением t =

= −2.57 эВ и, следовательно, может быть проигно-

рирована. Что касается δA
c(ℓ)
ni , мы добавляем квадра-

тичный член к эффективному гамильтониану, анало-

гично тому как это сделано в уравнении (16).

Чтобы вычислить параметры порядка и потенци-

алы, мы минимизируем полную энергию E методом

последовательных приближений. На каждой итера-

ции мы вычисляем E
(S)
p и Φ

(S)
pGiασ матрицы Ĥ ′

p и гра-

диенты ∂E/∂λ = 〈∂HMF/∂λ〉, где λ = ∆niα, ∆z
niα,

A
(ℓ)
niσ, A

z(ℓ)
ni или δA

c(ℓ)
ni . Эти градиенты используются

для вычисления новых значений вышеупомянутых

величин. Новое значение ∆c
niα находится с помощью

уравнения (17) с µ из уравнения (18).

Результаты. Численный расчет показал, что

ВСП существует при любом уровне допинга |x| ≤ 4.

Однако пространственные распределения намагни-

ченности качественно различны для разных x. Нач-

нем с x = 0. Рисунки 1a–d изображают простран-

ственные распределения Dniα = U |Sniα| и A(ℓ)
ni =

= Vnn|S(ℓ)
ni | внутри сверхъячейки для i = 1. Эти ве-

личины описывают абсолютные значения спина на

узлах и спина на связях, соответственно. Парамет-

ры порядка отличны от нуля только в области AA.

При нулевом допировании пространственные распре-

деления параметров порядка довольно симметрич-

ны. Область ненулевого Dn1α имеет вид “закруглен-

ного” шестиугольника. Этот шестиугольник инвари-

антен при вращении на 60◦ вокруг центра области

AA R0 = (R1 + R2)/3, где R1,2 – векторы сверхре-

шетки. Рисунки 1b–d показывают, что спиновая на-

магниченность на связях отлична от нуля в областях,

имеющих форму гантели. Вращение на 180◦, а также

поворот на 120◦ вокруг R0 сохраняют A(ℓ)
n1 .

Когда x = 0 все спины, Sniα и S
(ℓ)
ni , коллинеарны.

Для слоя 1 все локальные спины Sn1A подрешетки A
направлены вдоль оси x, в то время как в подрешетке

B они имеют противоположное направление. То же

самое верно и для слоя 2. Следовательно, имеется

коллинеарное АФМ упорядочение. Спины на связях

S
(ℓ)
ni также образуют своего рода АФМ структуру: в

одной части гантели S
(ℓ)
ni направлены вдоль оси x,

в то время как в другой части гантели они имеют

противоположное направление.

Распределения параметров порядка изменяются с

допированием. На рисунке 1e – h показано простран-

ственное распределение Dn1α и A(ℓ)
n1 при допировании

x = −2. Видно, что теперь никакой гексагональной

симметрии не существует. Профиль Dn1α растянут в

определенном направлении, и симметрия при враще-

нии на 120◦ для A(ℓ)
n1 исчезает. Однако все эти пара-
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Пространственные распределения параметров порядка Dn1α ((a), (e)) и A
(ℓ)
n1 ((b) – (d) и

(f) – (h)) (определение см. в тексте), вычисленные при x = 0 ((a) – (d)) и x = −2 ((e) – (h)). Допирование уменьшает

симметрию параметров порядка с C6 до C2

метры порядка симметричны при вращении на 180◦.

В допированных системах спиновые текстуры боль-

ше не являются коллинеарными. Спины на узле ока-

зываются копланарными. Мы считаем, что это не ар-

тефакт, поскольку численная процедура учитывала

некопланарные текстуры. Спины на узле Sniα лежат

в плоскости xz (см. рис. 2), они образуют спираль-

ную АФМ структуру. Спины на связях, S
(ℓ)
ni , обра-

Рис. 2. (Цветной онлайн) Спины на узле Sn1α в под-

решетке A (a) и B (b) при x = −2. Спины лежат в

плоскости xz. Для наглядности спины повернуты из

плоскости xz в плоскость xy. Показана только AA об-

ласть сверхъячейки

зуют некопланарные структуры. Однако почти все

эти спины лежат в плоскости xz, и лишь неболь-

шая часть из них имеет y компоненты. Рисунки 3a–

c показывают направления спинов S
(ℓ)
ni , спроециро-

ванных на плоскость xy, в то время как рис. 3d–f

показывают направления спинов, спроецированных

на плоскость xz (с последующим вращением в плос-

кость xy). Мы видим, что почти все спины лежат в

плоскости xz. Спины, нарушающие копланарность,

лежат вдоль трех линий, проходящих через центр об-

ласти AA. Эти линии видны на рис. 3a–c.

На рисунке 4 показаны пространственные рас-

пределения потенциала ∆c
niα, рассчитанные при ну-

левом допировании (панели (a) – (d)) и при x = −2

(панели (e) – (h)). Распределения показаны для каж-

дого слоя и подрешетки отдельно. При x = 0 наблю-

дается избыток электронов в области AA и недоста-

ток электронов в AB (углы сверхъячейки) и BA (об-

ласть с центром в RBA = 2(R1 + R2)/3) областях

сверхячейки. При x = −2 область, где наблюдает-

ся избыток электронов, расширяется; дополнитель-

ные электроны также появляются в AB (для ∆c
n1B и

∆c
n2A) и BA (для ∆c

n1A и ∆c
n2B) областях. При ну-

левом допировании распределения зарядов остаются

инвариантными при вращении на 120◦ вокруг точки

R0. Потенциалы ∆c
niA и ∆c

niB преобразуются друг в

друга при вращении на 60◦ вокруг точки R0. То же

самое верно и при x = −2. Таким образом, нематич-

ность не проявляется через распределение заряда.

На рисунке 5 показаны пространственные рас-

пределения потенциалов δA
c(ℓ)
n1 , рассчитанные при

x = 0 и x = −2. Профили δA
c(ℓ)
n1 примерно одина-

ковы для x = 0 и −2, и только абсолютные зна-

чения δA
c(ℓ)
n1 меняются. Пространственные распреде-

ления приблизительно симметричны при вращении

на 180◦ вокруг R0. Потенциалы δA
c(ℓ)
n1 преобразуют-

ся друг в друга и при вращении на 120◦ вокруг точки

R0.

Таким образом, допирование уменьшает симмет-

рию ВСП с C6, которая является симметрией ре-

шетки, до C2, указывая на появление нематическо-

го состояния [11]. Симметрия же связанных с заря-

дом величин практически не зависит от допирова-

ния. Параметры ∆c и Ac(ℓ) представляют собой ин-

тегрированные величины, на которые влияют вкла-

ды высокоэнергетических состояний, нечувствитель-

ных к нарушению низкоэнергетической симметрии.

В то же время электронное нематическое состояние

может проявляться как уменьшение симметрии ло-

кальной плотности состояний, что может быть обна-
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Спины на связях, S
(ℓ)
n1 , рассчитанные при x = −2. Панели (a) – (c) показывают xy проекции

спинов при различных значениях ℓ = 1, 2, 3, в то время как панели (d) – (f) показывают xz проекции спинов (после

поворота в плоскость xy). Показана только AA область сверхъячейки

Рис. 4. (Цветной онлайн) Пространственные распределения одноузельных потенциалов ∆c
n1A ((a), (e)), ∆c

n1B ((b), (f)),

∆c
n2A ((c), (g)) и ∆c

n2B ((d), (h)), вычисленные при x = 0 ((a) – (d)) и при x = −2 ((e) – (h))

ружено в эксперименте STM. На рисунке 6 показа-

но пространственное распределение локальной плот-

ности состояний, рассчитанное вблизи половинного

заполнения. Пространственный профиль растягива-

ется, указывая на появление нематического состоя-

ния. Такая особенность наблюдалась в эксперимен-

тах [19–22].

Наконец, сравним значения вариаций плотности

спина и заряда. При нулевом допировании макси-

мальное значение параметра Dniα равно примерно

34мэВ. В то же время изменение плотности заряда

на узлах ∆c
niα примерно в 6 раз меньше. Параметры

порядка уменьшаются до нуля, когда допинг изменя-

ется с x = 0 на x = ±4. В то же время значения ∆c не

сильно меняются с x. Однако даже при x = ±2 мак-

симальное значение Dniα примерно в 3 раза больше,

чем значение |∆c
niα|, и только при |x| ≈ 3 параметр

Dniα становится сопоставимым с |∆c
niα|.

Заключение. Методом среднего поля численно

исследованы ВСП и распределение заряда в tBLG

с магическим углом подкрутки в диапазоне допи-

рования x = ±4 дополнительных электронов на

сверхъячейку. Одноэлектронный спектр имеет 8 (с

учетом спина) почти плоских, почти вырожденных

зон. Электрон-электронное взаимодействие наруша-

ет симметрию одночастичного состояния, образуя

набор параметров порядка. Мы самосогласованно

вычислили распределение заряда в сверхъячейке и
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Рис. 5. (Цветной онлайн) Пространственные распределения потенциалов на связях δA
c(ℓ)
n1 для трех различных ℓ, рас-

считанные при x=0 ((a) – (c)) и при x = −2 ((d) – (f))

Рис. 6. (Цветной онлайн) Локальная плотность состо-

яний, рассчитанная вблизи половинного заполнения

(x = −1, 75). Пространственный профиль растянут,

указывая на появление электронного нематического со-

стояния

спиновую структуру ВСП. Обнаружено, что ВСП

стабильна во всем диапазоне допирования. Спиновая

структура зависит от x, изменяясь от коллинеарной

при x = 0 до почти копланарной при конечном допи-

ровании. Основное состояние допированной системы

обладает нематической симметрией.

Мы благодарны Межведомственному супер-

компьютерному центру Российской академии наук

(МСЦ РАН) за предоставленные вычислитель-

ные ресурсы. Анализ данных и аналитические

расчеты были профинансированы Российским

научным фондом (проект РНФ # 22-22-00464

https://rscf.ru/en/project/22-22-00464 /).
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Методами молекулярно-механического моделирования изучены механические свойства алмазоподоб-

ных пленок – муаровых диаманов Dn21.8, Dn27.8, Dn29.4, сформированных при гидрировании свернутых

графеновых слоев под углом вблизи 30◦ и обычного Dn на основе биграфена в АВ-упаковке. Рассчитаны

их упругие модули. Показано, что для муаровых диаманов упругие константы заметно отличаются от

подобных констант диамана Dn, а их разрыв наступает при бо́льших деформациях, чем для последнего.

Отклики на приложение сил в плоскости пленок оказались анизотропными для структур Dn21.8, Dn27.8,

а для Dn29.4 практически изотропными. Показано, что прорыв при действии острия для Dn29.4 мем-

браны наступает при бо́льших значениях силы, чем для мембраны из самого энергетически устойчивого

диамана Dn27.8.

DOI: 10.31857/S1234567822220116, EDN: lzcoij

В последнее время появилось много работ, посвя-

щенных изучению свойств свернутых (twisted) гра-

фенов, слои которых повернуты относительно друг

друга на угол Θ [1, 2]. Причем графеновые листы мо-

гут быть наложены друг на друга под заданным уг-

лом с точностью в 0.1◦ [3]. Такая возможность откры-

ла для исследователей целое направление получения

и изучения уникальных свойств свернутых молеку-

лярно связанных слоев различного атомного состава,

которое получило название твистроника [4].

С другой стороны, успехи в разработке методов

получения ковалентно связанных нескольких несвер-

нутых слоев графена путем функционализации их

поверхности легкими атомами или молекулами при-

вело к исследованиям свойств и возможных приме-

нений таких алмазоподобных пленок [5–7], назван-

ных в пионерской работе [8] диаманами, где на осно-

ве ab initio расчетов были описаны структуры и ос-

новные характеристики этих новых 2D материалов.

Такие диаманы недавно были получены при гидри-

ровании [9] и фторировании биграфенов [10]. Меха-

низм возможного синтеза диаманов подробно описан

в работе [11].

Возможности создать различные соразмерные

муаровые сверхрешетки из двух монослоев, образую-

щихся при определенных углах их свертки [12], при-

вели к мысли получить 2D муаровый материал, в

котором некоторые области бислоя связываются ко-

1)e-mail: Anastasiia2000@mail.ru

валентно (при трансформации их углеродных атомов

из sp2 в sp3 гибридизацию) [2]. Было показано, что

такие структуры обладают механическими свойства-

ми, отличными от диамана (Dn) из несвернутых сло-

ев биграфена. Однако не были исследованы механи-

ческие свойства предсказанных недавно DnΘ диама-

нов, образованных при функционализации поверхно-

сти биграфенов, свернутых под близкими к 30◦ угла-

ми [12, 13]. Описанные в этих работах структуры по-

казали отличные от обычных диаманов электронные

свойства – широкую запрещенную зону (Eg > 3 эВ)

и резонансный электронный спектр, что может быть

востребовано в наноэлектронике и оптоэлектронике.

Нам было интересно определить их упругие и проч-

ностные свойства, важные для создания на их ос-

нове новых элементов опто- и электромеханических

наноустройств, а также сравнить их с механически-

ми свойствами свернутых биграфенов с диаманными

областями [14].

Методика расчета. Все расчеты, представлен-

ные в данной работе, выполнены в рамках пакета

GULP [15] с помощью молекулярно механического

и молекулярно динамического моделирования. Меж-

атомное взаимодействие задавалось с помощью по-

тенциалов Бреннера и Леннарда–Джонса. Оптимиза-

ция структур производилась методом сопряженных

градиентов.

Параметры и упругие характеристики

структур. Рассматриваются четыре структуры

биграфенов с адсорбированными атомами водорода:
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Вид сверху и сбоку для расчетных ячеек (РЯ) структур: диамана Dn (a), (b), муаровых

диаманов Dn21.8 (c), (d), Dn27.8 (e), (f) и Dn29.4 (i), (j); L и D – длина и ширина РЯ, а h – ее высота

три диамана Dn21.8, Dn27.8 и Dn29.4, а также

для сравнения “обычный” Dn диаман на основе

биграфена АВ (Бернала) укладки [8].

Для рассмотренных структур была рассчитана

энергия образования EF по формуле:

EF =
E − EC ·NC − EH ·NH

Natom
,

где E – общая энергия системы, EC и EH – энер-

гия атома углерода в листе графена или водорода

соответственно, N – общее количество атомов, NH ,

NC – количество атомов водорода и углерода соот-

ветственно в каждой расчетной ячейке (РЯ).

Затем были рассчитаны по известным формулам:

эффективные модули Юнга и коэффициенты Пуас-

сона µ в рамках упругого поведения структур при

малых деформациях:

Y =
F · L
S ·∆L, F = 2

∂E

∂L
, µ = −∆D

D
· L

∆L
,

где F – сила, действующая на структуру вдоль дли-

ны L каждой из сторон выбранной прямоугольной

РЯ и площади ее поперечного сечения S = D∗(h+d),
где d = 3.35 Å – стандартное межслоевое расстояние

в графите; D и h – ее ширина и толщина (рис. 1), ∆L

и ∆D – изменения длины структуры вдоль и поперек

направления приложенной силы соответственно.

Для этого были выбраны (как обычно в подоб-

ных расчетах [14]) расширенные элементарные ячей-

ки диаманов. Расчетные ячейки показаны на рис. 1.

Результаты расчетов структур с параметрами пред-

ставлены в табл. 1.

Самым энергетически выгодным из всех оказал-

ся диаман Dn, что совпадает с результатами работы

[12]. Поскольку значение модуля Y для различных

направлений исследованных структур отличалось на

малую величину ±2%, то в табл. 1 приведен только

эффективный модуль Юнга для смещений вдоль на-

правленияX . Он для обычного диамана Dn оказался

сравним со значением Y , полученным для объемно-

го алмаза [16], а для муаровых диаманов – меньшим.

Это связано с тем, что на единицу площади для Dn

диамана оказывается больше межслоевых С-С′ свя-

зей, чем в муаровых диаманах, где в ЭЯ напряжены

часть ненаправленных по нормали к пленке связей

между С- и C′ атомами соседних слоев и “перекрест-

ными” С-С и C′-C′-атомами [12, 13]. Это означает, что

для небольших деформаций, когда еще выполняет-

ся закон Гука, требуется прикладывать меньшую си-

лу F в плоскости пленки – первоначально несколько

гофрированные поверхности муарового диамана рас-

прямляются из-за наличия таких С-С′ связей. При-

чем в диамане Dn27.8 число “перекрестных” H-C-C-

Н комплексов на единицу площади больше, а модуль

Y меньше, чем в структуре Dn21.8. В высоко сим-

метричной структуре диамана Dn связи С-Н, C′-H′

и С-С′ (между слоями), а также С-С и C′-C′ связи

остаются равномерно распределенными в плоскости

пленки практически так же, как в алмазе при воз-

Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022



718 А. А. Артюх, Л. А. Чернозатонский

Таблица 1. Параметры и упругие характеристики структур

Структура Энергия Модуль Коэффициент Длина L Ширина D

образования Юнга Y , Пуаcсона µ расчетной расчетной

EF , эВ ТПа ячейки, Å ячейки, Å

Алмаз 1.1 0.15

(эксперимент) [17]

Dn −0.11 1.1 0.06 2.53 4.37

Dn21.8 0.06 0.8 0.19 6.73 11.58

Dn27.8 0.06 0.7 0.20 8.96 15.49

Dn29.4 0.09 0.6 0.15 18.10 24.74

действии сил вдоль подобных плоскостей. Коэффи-

циент Пуассона для муарового диамана с существу-

ющими С-С′ связями, в отличие от алмаза и Dn, на-

правленными не по нормали, сравним со значением

параметра µ для алмаза, поскольку изменения ∆L и

∆D происходят практически на одну и ту же величи-

ну. Но для обычного диамана, где в верхнем и ниж-

нем слое С-атомы связаны с Н-атомами слабее, чем с

“удерживающими” структуру углеродными атомами

в примыкающих друг к другу слоях алмаза, величи-

на µ почти в 2.5 раза меньше, чем для алмаза (см.

табл. 1). Это, как будет показано ниже, приводит к

бо́льшему прогибу диска диамана Dn, чем для тако-

го же по диаметру муарового DnΘ диска при одной

и той же силе, приложенной к нему нормально через

острие.

Далее проведено моделирование изменения энер-

гетики рассмотренных структур при растяжении

вдоль осей X и Y вплоть до их разрыва. Чтобы его

увидеть на размерах бо́льших, чем размер РЯ, как

и в ранее рассмотренных случаях [15, 18], выбира-

лись прямоугольные (a× b) ячейки: Dn – 4.0× 5.2 нм

(16×12РЯ); Dn27.8 – 4.6×5.3 нм (3×6РЯ); Dn29.4 –

4.9 × 5.4 нм (2 × 3РЯ). Такой размер ячеек выбран

для того, чтобы при моделировании разрывов пле-

нок исключить влияние граничных эффектов, кото-

рые обычно возникают при расчете с малыми раз-

мерами РЯ. При растяжении использовался метод,

описанный в работе [19].

Изменение деформаций при приложении силы в

различных направлениях муаровых диаманов, как и

для Dn структуры [18], происходит не одинаково –

наблюдается его сильная анизотропия. Это нагляд-

но видно из рассмотрения изменений углов и длин

связей для Dn, Dn21.8, Dn27.8 и Dn29.4 при их рас-

тяжении.

Изначально в Dn структуре все углы равны ве-

личине 109◦85′, а длины всех C-C связей 1.54 Å, что

соответствует тетраэдрическому расположению ато-

мов углерода. При растяжении ε = 0.10 (εX = δa/a,

εY = δb/b) в структуре обычного диамана, формиру-

емого при полном гидрировании АВ биграфена, зна-

чения четырех углов значительно уменьшаются до

107◦40′, делая структуру заметно несимметричной.

Муаровые диаманы изначально имеют менее сим-

метричные атомные структуры с отличными друг

от друга С-С-С углами и С-С связями и несколько

вспученными участками в РЯ (см. рис. 1). По мере

растяжения эти участки делаются более плоскими

относительно изначальной формы. Если в обычном

диамане Dn по мере растяжения происходит удлине-

ние всех C-C связей, то в структурах Dn27.8 и Dn29.4

при ε = 0.15 не все связи значительно удлиняются –

рис. 2.

В случае приложения напряжения к диаману

Dn27.8 (на участке РЯ) вдоль X разрыв наступает

при деформации εx = 0.34, в другом направлении

Y – при εY = 0.3 – рис. 3 (внизу представлены пер-

вые шаги разрыва).

В случае растяжения диамана Dn21.8 разрывы

начинаются при деформациях εx = 0.31 и εy = 0.33.

При деформациях εx = 0.35 и εy = 0.4 наблюда-

ется уже значительное разрушение структуры. При

εx = 0.36 и εy = 0.37 наблюдается четкая граница

разрыва и фактически полное разрушение листа, ко-

гда между двумя частями листа остаются отдельные

С-С связи.

В процессе растягивания диаманов Dn21.8 и

Dn27.8 сначала формируются дефекты в виде то-

пологических пентагон/гептагон углеродных дефек-

тов, а потом при разрыве отдельных связей меж-

ду ними образуются “наноотверстия” (см., например,

фрагменты на рис. 4). По мере растяжения при ε >

> 0.3, формируется все больше и больше многоуголь-

ников вблизи первых дефектов, которые выстраива-

ются в длинную цепочку, а затем при ε > 0.35 проис-

ходит разъединение разорванных областей с цепоч-

ками атомов между ними.

На рисунке 5 для сравнения приведены соответ-

ствующие зависимости для обычного диамана Dn.

Для него величины критического напряжения в мо-

мент появления разрыва (εx = 0.21 и εy = 0.23), на-
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Гистограммы длин связей в Dn21.8, Dn27.8 и Dn29.4 при деформации ε = 0, εx = 0.15 и

εy = 0.15

ходятся в хорошем соответствии с результатами ра-

боты [18].

Модуль Юнга и прочность на разрыв для диа-

мана Dn также зависит от направления приложения

силы в плоскости пленки: для разных направлений

модуль Юнга и кривые напряжение/деформация от-

клоняются друг от друга примерно на 10 %, как по-

казано в работе [18]. И в нашем случае при растяже-

нии Dn структуры (см. рис. 1а) вдольX-координаты,

близкой к направлению “кресло”, а разрыв начинает-

ся раньше для этого направления приложения сил,

чем в “зигзаг” Y -направлении.

10 Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022
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Рис. 3. (Цветной онлайн) Зависимость изменения напряжения структуры Dn27.8 от величины деформации вдоль осей

X и Y

Рис. 4. (Цветной онлайн) Зависимость изменения напряжения структуры Dn21.8 от величины деформации вдоль осей

X и Y ; на вставке – кусок РЯ с изображением начала разрыва при приложении силы вдоль направления X (синим

обозначены атомы верхнего слоя, бежевым – нижнего слоя)

Отличительная особенность диамана Dn29.4 за-

ключается в том, что моменты начала трансфор-

маций его решетки (при εx и εy ≈ 0.24) и вели-

чины критических деформаций разрыва вдоль X и

Y направлений (εX , εY ≈ 0.4) по нашим расчетам,

подобным рис. 3–5, практически совпадают. Дело в

том, что в структуре Dn29.4, где угол разворота ли-

стов относительно друг друга составляет практиче-

ски 30◦, и верхний слой содержит “кресло” цепочки

С-атомов почти в том же направлении, что и “зиг-

заг” цепочки в нижнем слое (см. рис. 6 b, c). Поэто-

му растяжение вдоль X координаты РЯ приводит

к такой же ее деформации, как при действии си-

лы вдоль оси Y , поскольку ее воздействие на пленку

Dn29.4 как бы “усредняется” однонаправленным при-

сутствием в структуре обоих типов взаимодействую-

щих С-атомных цепочек.

Таким образом, расчет показывает, что при рас-

тяжении в плоскости муаровых диаманов Dn21.8,

Dn27.8 и Dn29.4 их разрывы наступают при бо́льших

деформациях, чем в Dn структуре. Это прямо связа-

но с ранее описанным пояснением разности их меха-

нических характеристик.

Разрыв мембраны при воздействии щупа.

Поведение мембран из диаманов под воздействием

щупа были проведены сначала в первой работе 2009 г.

[8], а затем недавно более подробно исследованы на

мембране частично гидрированного биграфена с уг-

лом свертки 7.34◦ [14] и квазикристалла диамана [20].

Здесь мы провели моделирование разрыва круглых

мембран Dn27.8 и Dn29.4 диаметром 7 нм при надав-

ливании острием нанощупа на их центр при фик-

сированных краях (по методике работы [8]). Расчет

проводился до того момента, когда острие прорывало
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Рис. 5. (Цветной онлайн) Зависимость изменения напряжения структуры Dn от величины деформации вдоль осей

X и Y

Рис. 6. (Цветной онлайн) Виды сверху диамана Dn29.4: фрагмент структуры РЯ (a), его верхний слой (b) и нижний

слой (c), в них жирные ломаные линии – однонаправленные зигзаг и “кресло” цепочки С-атомов

мембрану (рис. 7). Динамика прогиба этих мембран

отличается от описанных ранее [8, 20]: при продав-

ливании Dn27.8 мембрана прогибается почти равно-

мерно от середины и до края, тогда как для мем-

браны из диамана Dn29.4 наблюдается прогиб, более

локализованный в центре, по-видимому, за счет бо-

лее жестких неоднородно направленных связей меж-

ду углеродными атомами [12, 20].

Мембраны диаманов Dn27.8 и Dn29.4 прогибают-

ся без разрушений вплоть до критических глубин

δc = 11 Å и 9.4 Å, соответственно. При этом вели-

чина приложенной к мембране Dn29.4 “критической”

силы Fc = 265 нН оказывается на 4 % выше, чем для

мембраны Dn27.8. Это говорит о бо́льшей жестко-

сти Dn29.4 диамана – аппроксиманта квазикристал-

ла, который оказался более жестким [20] по сравне-

нию с несвернутым диаманом Dn.

Таким образом, в работе было обнаружено, что

2D муаровые структуры Dn21.8, Dn27.8 и Dn29.4

обладают отличными от несвернутого диамана Dn

упругими свойствами, их разрыв происходит при

бо́льших продольных растяжениях, а также для про-

рыва таких муаровых мембран острием необходимо

приложить к нему бо́льшую силу, что говорит об

их более высокой жесткости. Отметим, что в рас-

смотренных 2D алмазоподобных пленках с муаро-

вой атомной сверхрешеткой должны при механи-

ческих воздействиях наблюдаться и специфические

опто- и электромеханические эффекты [21]. Посколь-

ку в муаровых бислойных структурах можно изме-

нять резонансные пики плотности электронных со-

стояний приложением внешних механических напря-

жений [22], то будет интересно это использовать в

нелинейной оптике для управления генерацией выс-

ших гармоник и смешения волн высокого порядка

(см., например, [23]). Такие предполагаемые эффек-

ты потребуют отдельного изучения.

Проведенные исследования позволяют полагать,

что муаровые диаманы с подобной алмазоподобной

структурой смогут удовлетворить необходимым
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Рис. 7. (Цветной онлайн) Прогиб Dn27.8 и Dn29.4 мембран диаметром 7 нм глубиной δ в их центре под воздействием

силы F на наноиндентор. На вставках – вид сбоку на мембраны: вверху – схема начального положения нанощупа,

ниже – результаты прорыва мембран Dn29.4 и Dn27.8

требованиям для создания разнообразных слои-

стых наносистем с уникальными механическими

свойствами, что делает их перспективными ма-

териалами.
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В работе исследован звуковой спектр полярной фазы сверхтекучего 3He в нематическом аэрогеле.

Получено уравнение, определяющее дисперсию звуковых колебаний системы. Для направлений вдоль и

поперек оси анизотропии аэрогеля найдены решения системы для низкочастотных колебаний, т.е. тех, в

которых скорость распространения колебаний много меньше скорости первого звука в чистом 3He. В том

же приближении найдено решение для случая чисто сдвиговых колебаний системы, возникающее при

рассмотрении специальных граничных условий, заключающихся в том, что система окружена несжи-

маемой жидкостью. Проведено сравнение температурной зависимости найденных частот с имеющимися

экспериментальными данными.

DOI: 10.31857/S1234567822220128, EDN: lzkxvf

1. Введение. Полярная фаза сверхтекучего 3He

относится к классу топологических сверхтекучих

фаз и обладает рядом уникальных свойств. Пара-

метром порядка данной фазы является комплексная

матрица 3×3 вида eiϕdµmj , где dµ – единичный век-

тор в спиновом пространстве, а mj – единичный век-

тор в орбитальном пространстве [1]. Спектр квази-

частиц в полярной фазе имеет топологически устой-

чивую дираковскую линию нулей, расположенную

на экваторе ферми поверхности в плоскости, пер-

пендикулярной направлению вектора m. Как след-

ствие, сверхтекучие свойства системы описываются

одноосным тензором сверхтекучей плотности с мак-

симальным главным значением вдоль направления

m. Еще одним проявлением топологических свойств

данной фазы является наличие на границе фазы в

силу принципа соответствия специфической ветви

возбуждений, принадлежащей к классу майоранов-

ских поверхностных состояний [2]. Эксперименталь-

ное наблюдение полярной фазы возможно только в

присутствии нематического аэрогеля с высокой сте-

пенью анизотропии, т.е. в таком, в котором нити с

хорошей степенью сонаправленны (нафен, мулито-

вый аэрогель) [3, 4]. В присутствии нитей аэроге-

ля в системе могут быть стабилизированы интерес-

ные топологические дефекты – полуквантовые вихри

[5, 6], которые наблюдались в эксперименте [7]. По-

мимо указанных топологических свойств полярной

фазы, интерес представляет изучение сверхтекучего

1)e-mail: e.v.surovtsev@gmail.com

отклика системы. Наблюдение именно сверхтекучих

свойств системы возможно в экспериментах по коле-

банию аэрогеля внутри объема, заполненного сверх-

текучим 3He [8, 9]. Особенностью задачи является

то, что между сверхтекучей компонентой и карка-

сом аэрогеля есть эффективное взаимодействие. Это

приводит к тому, что колебательный спектр системы

определяется не только сверхтекучими свойствами

полярной фазы, но и упругими свойствами аэрогеля.

Так как упругие свойства нематического аэрогеля

имеют очевидную анизотропию, то следует ожидать

возникновения интересных смешанных мод колеба-

ний системы, которые не могут возникнуть в изо-

тропном случае. В ходе указанных выше эксперимен-

тов по колебанию нематического аэрогеля в сверхте-

кучем 3He было обнаружено две колебательные моды

[8, 9]. Одна из мод соответствует механическим ко-

лебаниям системы и наблюдается во всем диапазоне

температур. Изменение с температурой частоты ко-

лебаний в первой моде связано как с температурной

зависимостью вязкости окружающего аэрогель 3He,

так и с изменением линий тока вокруг аэрогеля в

момент сверхтекучего перехода внутри аэрогеля. Ра-

нее была произведена попытка описать температур-

ную зависимость частоты первой моды c учетом по-

тенциального протекания сверхтекучих токов сквозь

аэрогель при условии несжимаемости как жидкости,

так и аэрогеля [10]. Вторая ветвь колебаний возни-

кает только в момент сверхтекучего перехода внут-

ри аэрогеля. Характерными особенностями наблюда-
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емой зависимости частоты от температуры для вто-

рой ветви колебаний является ее быстрый рост вбли-

зи точки перехода с последующим выходом на почти

постоянное значение порядка 1600 Гц. Такое неболь-

шое значение частоты колебаний исключает возмож-

ность зацепления в данной моде первого звука 3He.

Масштаб температур, на котором происходит пере-

ход к постоянному значению частоты достаточно мал

и составляет несколько сотых от температуры пе-

рехода Tc. Данная особенность отличает наблюдае-

мую моду от “медленной” моды, которая возбужда-

лась в экспериментах по распространению звука в

кремниевых аэрогелях [11]. Целью настоящей рабо-

ты является изучение спектра звуковых колебаний

полярной фазы и нематического аэрогеля, а также

идентификация наблюдаемой в эксперименте второй

моды колебаний. Аккуратный вывод системы гид-

родинамических уравнений, необходимых для реше-

ния поставленной задачи, является отдельным инте-

ресным вопросом и выходит за рамки представлен-

ной работы. Ниже для нахождения звукового спек-

тра системы мы будем использовать систему линей-

ных гидродинамических уравнений, которая может

быть получена эвристически так же, как это сдела-

но в работе [12]. Решение системы будет произведено

для актуального случая низкочастотных колебаний,

т.е. таких колебаний, скорость распространения ко-

торых гораздо меньше скорости первого звука в чи-

стом сверхтекучем 3He. Качественно будет рассмот-

рен вопрос об эффективных граничных условиях,

описывающих случай, когда система окружена сна-

ружи несжимаемой сверхтекучей жидкостью. Отме-

тим, что вывод системы линейных уравнений гидро-

динамики для полярной фазы в нематическом аэро-

геле был произведен в работе [13], однако содержа-

щиеся в указанной статье неточности не позволяют

использовать ее результаты для наших целей.

2. Линеаризованные уравнения гидроди-

намики для полярной фазы в нематическом

аэрогеле. Система гидродинамических уравнений

для рассматриваемой системы содержит пять урав-

нений, описывающих законы сохранения следующих

величин: массы аэрогеля, массы 3He, суммарного им-

пульса составной системы, энтропии (затухание мы

рассматривать не будем), и потенциальности сверх-

текучего движения. В качестве независимых гидро-

динамических переменных мы будем использовать:

плотность аэрогеля – ρa, плотность 3He – ρl, энтро-

пию единицы объема – s, сверхтекучую скорость –

vs, а также вектор локального смещения частиц

аэрогеля u. Использовать последнюю переменную

в качестве независимой становится возможным при

условии отсутствия проскальзывания между карка-

сом аэрогеля и нормальной компонентой сверхтеку-

чего 3He, что имеет место для низких частот движе-

ния. В этом случае скорость нормальной компонен-

ты (vn)i = u̇i и полная плотность тока определяет-

ся выражением: ji = (ρaδij + (ρn)ij)u̇j + (ρs)ij(vs)j ,

где (ρs)ij , (ρn)ij – тензоры сверхтекучей и нормаль-

ной компонент 3He ((ρs)ij + (ρn)ij = ρlδij). Так-

же отметим, что мы не будем рассматривать дви-

жение специфических для полярной фазы гидроди-

намических переменных – спинового вектора dµ и

орбитального вектора mj . Первый из векторов не

участвует в движении, так как отсутствует его связь

с другими гидродинамическими переменными, ес-

ли пренебречь спин-орбитальным взаимодействием.

Учет второго вектора является превышением точно-

сти для рассматриваемого далее линейного прибли-

жения и длинноволнового предела, так как в этом

случае энергия текстуры орбитального вектора со-

держит производные вектора смещения более высо-

кого порядка, чем упругая энергия аэрогеля. Таким

образом, линеаризованные уравнения для рассмат-

риваемой системы имеют вид:

∂δs

∂t
+ s(0)∇iu̇i = 0, (1)

∂δρa
∂t

+ ρ(0)a ∇iu̇i = 0, (2)

∂δρl
∂t

+ (ρs)ij∇i(vs)j + (ρn)ij∇iu̇j = 0, (3)

∂(vs)i
∂t

+∇iδµl = 0, (4)

(ρ(0)a δij + (ρn)ij)üj + (ρs)ij(v̇s)j +

+∇iδp−∇jδσij = 0, (5)

где δs = s− s(0), δρl = ρl − ρ
(0)
l , δρa = ρa − ρ

(0)
a – ма-

лые отклонения из положения равновесия соответ-

ственно энтропии, плотности 3He, плотности аэроге-

ля, δµl, δp, δσij – изменения химического потенциала

жидкости (в расчете на одну частицу), давления и

тензора напряжений. Дополнительную особенность

рассматриваемой системе придает наличие тензора

напряжений аэрогеля в уравнении сохранения сум-

марного импульса системы. Отметим, что если дав-

ление определить как изменение полной энергии со-

ставной системы при изменении ее объема, то тензор

напряжений, входящий в последнее уравнение, дол-

жен относиться к упругой энергии, не связанной с из-

менением объема системы. Так как изменение объе-

ма определяется дивергенцией вектора смещения, то

для исключения указанных членов нужно положить

σii = 0.
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Чтобы замкнуть написанную систему, необходи-

мо выразить величины δµl, δp, δσij через малые от-

клонения рассмотренных гидродинамических пере-

менных. Для этого запишем энергию единицы объе-

ма с точностью до членов второго порядка по относи-

тельным отклонениям из положения равновесия (без

учета кинетической энергии):

δε = ε− ε0 =
ρ
(0)
l c2l1
2

(
δρl

ρ
(0)
l

)2

+ [ρ(0)c2al]
δρaδρl
(ρ(0))2

+

+ (ρ
(0)
l (cul)

2)ũzz
δρl

ρ
(0)
l

+
ρ
(0)
a c2a1
2

(
δρa

ρ
(0)
a

)2

+

+ {ρ(0)a c2a3}ũzz
δρa

ρ
(0)
a

+ ρ
(0)
l c2ls

δρlδs

ρ
(0)
l s(0)

+ ρ(0)a c2as
δρaδs

ρ
(0)
a s(0)

+

+
ρ
(0)
l c2l2
2

(
δs

s(0)

)2

+ ρ(0)a c2us
δs

s(0)
+ µijkl

ũij ũkl
2

, (6)

где индекс “a” относится к величинам, связанным с

аэрогелем, индекс “l” соответственно к 3He, ũij =

= uij − 1
3ullδij , ось z направлена вдоль оси анизо-

тропии аэрогеля, ρ(0) = ρ
(0)
a + ρ

(0)
l , тензоры (ρ

(0)
s )ij ,

µijkl определяются выражениями:

(ρs)ij = ρ⊥s δij + (ρ‖s − ρ⊥s )ẑiẑj , ρ
‖
s > ρ⊥s , (7)

µijkl =
ρ
(0)
a c2a2
2

(
δikδjl + δilδjk − 2

3
δijδkl

)
+

+ ρ(0)a c2a4

(
1

4
[δikẑj ẑl + δjl ẑiẑk +

+ δjk ẑiẑl + δilẑj ẑk]− ẑiẑj ẑkẑl

)
+

+ ρ(0)a (c2a5 + c2a4) ·
(
ẑiẑj −

1

3
δij

)(
ẑkẑl −

1

3
δkl

)
, (8)

величины ca1, cl1 и т.п. – феноменологические коэф-

фициенты, имеющие размерность скорости: cl1, cl2 –

скорости первого и второго звука в сверхтекучем
3He; cai – скорости звука в аэрогеле, определяемые

его упругими коэффициентами; cas, cls, cus – скоро-

сти, связанные с эффектом теплового расширения

аэрогеля и 3He; cal, cul – наиболее интересные для

рассматриваемой задачи коэффициенты, описываю-

щие взаимодействие аэрогеля и 3He. Ввиду большого

количества переменных мы не будем далее рассмат-

ривать условия термодинамической устойчивости си-

стемы, т.е. будем просто считать, что речь идет об

области параметров, где написанная квадратичная

форма положительно определена.

Сделаем несколько замечаний по поводу количе-

ственных характеристик феноменологических коэф-

фициентов, фигурирующих в написанном разложе-

нии энергии. Во-первых, для рассматриваемых си-

стем плотность 3He имеет тот же порядок, что и

плотность аэрогеля ρa ∼ ρl. Также известно, что

скорость первого звука в гелии гораздо больше со-

ответствующих скоростей в аэрогеле, т.е.: cl1 ≫ cai
(cl1 ∼ 300м/c). Скорость второго звука для сверх-

текучих ферми-систем также крайне мала. Последо-

вательных измерений упругих свойств нематических

аэрогелей на настоящий момент не проведено. Одна-

ко, можно сделать некоторые предположения о соот-

ношениях между феноменологическими коэффици-

ентами cai: наибольшим из них является ca5, так как

он определяет упругость системы вдоль оси z, сов-

падающей с направлением нитей аэрогеля. Можно

также считать, что скорости, связанные с эффектом

теплового расширения малы, как относительно ско-

рости первого звука, так и всех феноменологических

скоростей аэрогеля. Наконец, скорости, описываю-

щие взаимодействие аэрогеля с 3He, должны быть

малы относительно скорости первого звука в меру

низкой концентрации примесей. Резюмируя все вы-

шесказанное, можно утверждать, что скорость пер-

вого звука в рассматриваемой системе много больше

всех остальных скоростей.

Для начала, используя написанную выше квадра-

тичную форму, найдем точные выражения для ма-

лых изменений химического потенциала жидкости,

давления и тензора напряжений, а затем упростим

результат, исходя из количественных соотношений

между феноменологическими коэффициентами, опи-

санных ранее. Согласно определению имеем:

δµl =
∂µ

(0)
l

∂ρl
δρl +

∂µ
(0)
l

∂ρa
δρa +

∂µ
(0)
l

∂ũij
δũij +

∂µ
(0)
l

∂s
δs =

=
∂δε

∂δρl
= c2l1

δρl

ρ
(0)
l

+ c2al
δρa
ρ(0)

+ c2ulũzz + c2ls
δs

s(0)
. (9)

Так как из уравнений (1), (2) следует, что

δs

s(0)
=
δρa

ρ
(0)
a

= −ull, (10)

то выражение для δµl можно упростить до вида:

δµl = c2l1
δρl

ρ
(0)
l

+ c2uluzz − c̃2lsull, (11)

где

c̃2ls = c2al + c2ls +
1

3
c2ul. (12)

В линейном приближении изменение давления опре-

деляется выражением:
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δp = s(0)δT + ρ
(0)
l δµl + ρ(0)a δµa. (13)

Проделав аналогичные предыдущим преобразования

для δT , δµa и δσij , получим следующее выражение

для изменения давления и тензора деформаций:

δp̃ = c̃2l1δρl + ρ(0)a c̃2a3uzz − ρ(0)a c̃2a1ull, (14)

δσ̃ij = ρ(0)a c2a2uij + ρ(0)a

c2a4
2

(ẑ
(0)
i uzj + ẑ

(0)
j uzi) +

+
(
ρ(0)a c2a5uzz + c2ulδρl − ρ0ac̃

2
usull

)
ẑiẑj , (15)

где в δp̃ включен коэффициент из тензора δσij , сто-

ящий перед δij , а для сокращения записи введены

следующие обозначения:

c̃2l1 = c2l1 + c2al
ρ
(0)
l

ρ(0)
+ c2ls +

1

3
c2ul, (16)

ρ0ac̃
2
a3 = ρ(0)a

(
c2a3 +

1

3
[c2a4 + c2a5]

)
+ ρ

(0)
l c2ul + ρ(0)c2us,

(17)

ρ(0)a c̃2a1 = ρ(0)a c2a1 + ρ(0)a c2al
ρ
(0)
a

ρ(0)
+ 2ρ(0)a c2as + ρ

(0)
l c2l2 +

+ ρ
(0)
l c2ls +

2

3
ρ(0)a c2us +

1

3
ρ
(0)
l c2ul −

− 1

3
ρ(0)a c2a2 −

2

3
ρ(0)a c2a3 +

1

9
ρa(c

2
a4 + c2a5), (18)

c̃2us = c2us
ρ(0)

ρ
(0)
a

+ c2a3 +
1

3

(
ca42 + c2a5

)
. (19)

Исходя из сделанных выше оценок, положим далее

везде:

c̃2l1 ≈ c2l1. (20)

3. Дисперсионное уравнение. Для решения

системы уравнений (3)–(5) используем определение

потенциальности сверхтекучего течения в полярной

фазе, т.е. (vs)i = ∇iδϕ, (~/2m = 1). Тогда уравнение

(5) упрощается до вида:

∂δϕ

∂t
+ δµl = 0. (21)

Будем искать решение уравнений в виде периоди-

ческой функции ∼ e−iωt+ikr. Исключив из уравнений

(3) и (21) переменную δρl, после тривиальных пре-

образований получим выражения для δϕ, δp и δσij ,

записанные как функции смещения ui:

δϕ = ωki(δϕ)ijuj =

= ωki
{
(δϕ)⊥δij + [(δϕ)‖ − (δϕ)⊥]ẑiẑj

}
uj, (22)

δp̃ = iki(δp)ijuj =

= iki
{
(δp)⊥δij + [(δp)‖ − (δp)⊥]ẑiẑj

}
uj, (23)

δσ̃ij = iδαijlmklum = (24)

= i

(
ρ(0)a

c2a2
2

[δimδjl + δilδjm] +

+
ρ
(0)
a c2a4
4

[ẑiẑmδjl + ẑj ẑmδil + ẑj ẑlδim + ẑiẑlδjm] +

+ ẑiẑj
{
(δα)⊥δlm + [(δα)‖ − (δα)⊥]ẑlẑm

})
klum,

где

(δϕ)⊥ = − c̃2lsρ
(0)
l + c2l1ρ

⊥
n

ω2ρ
(0)
l − (ρs)ijkikjc2l1

, (25)

(δϕ)‖ − (δϕ)⊥ =
c2ulρ

(0)
l − c2l1[ρ

‖
n − ρ⊥n ]

ω2ρ
(0)
l − (ρs)ijkikjc2l1

, (26)

(δp)⊥ =
1

ω2ρ
(0)
l − (ρs)ijkikjc2l1

×

× (−ρ(0)l ω2[ρ⊥n c
2
l1 + ρ(0)a c̃2a1] + (27)

+ (ρs)ijkikj [ρ
(0)
a c̃2a1 − ρ

(0)
l c̃2ls]c

2
l1),

(δp)‖ − (δp)⊥ =
1

ω2ρ
(0)
l − (ρs)ijkikjc2l1

×

× (ω2ρ
(0)
l [ρ(0)a c̃2a3 − [ρ‖n − ρ⊥n ]c

2
l1]− (28)

− (ρs)ijkikj [ρ
(0)
a c̃2a3 − ρ

(0)
l c2ul]c

2
l1),

(δα)⊥ = − 1

ω2ρ
(0)
l − (ρs)ijkikjc2l1

×

× (ρ
(0)
l ω2[ρ⊥n c

2
ul + ρ(0)a c̃2us]−

− (ρs)ijkikj [ρ
(0)
a c̃2usc

2
l1 − ρ

(0)
l c̃2lsc

2
ul]), (29)

(δα)‖ − (δα)⊥ =
1

ω2ρ
(0)
l − (ρs)ijkikjc2l1

×

× (ω2ρ
(0)
l [ρ(0)a c2a5 − [ρ‖n − ρ⊥n ]c

2
ul]−

− (ρs)ijkikj [ρ
(0)
a c2a5c

2
l1 − ρ

(0)
l c4ul]). (30)

Используя полученные выражения и введенные обо-

значения, перепишем итоговое уравнение на вектор

смещения u в виде:

[−ω2{ρ(0)a δim + (ρn)im − (ρs)ij(δϕ)lmkjkl}+
+ {(δα)ijlm − δil(δp)jm}kjkl]um = 0. (31)

Условие совместимости трех линейных уравнений

дает дисперсионное уравнение на частоты колеба-

ний:

det(−ω2{ρ(0)a δim + (ρn)im − (ρs)ij(δϕ)lmkjkl}+
+ {(δα)ijlm − δil(δp)jm}kjkl) = 0. (32)

Полученное уравнение является, вообще говоря,

уравнением четвертой степени относительно квад-

рата частоты, что соответствует четырем колеба-

тельным модам для каждого направления волнового
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вектора. Понятно, что четвертая колебательная

мода должна возникать в точке сверхтекучего пере-

хода внутри аэрогеля и являться аналогом второго

звука для рассматриваемой системы. Наличие трех

различных типов колебаний выше точки перехода

обусловлено анизотропными упругими свойствами

аэрогеля.

4. Низкочастотные моды. Точное решение

уравнения (32) слишком громоздко. Ограничимся

лишь некоторыми простыми пределами, имеющими

отношение к недавним экспериментам [8]. Наблюда-

емые в экспериментах по колебанию нематического

аэрогеля в 3Не частоты резонансов имеют порядок

103 Гц. Так как характерные длины возбуждаемых

волн определяются размерами аэрогеля, т.е поряд-

ка 1 мм, то отсюда можно заключить, что первый

звук в 3He в рассматриваемых экспериментах внут-

ри аэрогеля не возбуждается. Исходя из этого, будем

искать решение уравнения (32) только для низкоча-

стотных мод колебаний системы, т.е с учетом малого

параметра ω2/(c2l1k
2) в нашем уравнении. Более того,

считая, что скорость звука в 3He порядка 300 м/c, а

точность измерения сверхтекучей плотности ограни-

чена условием ρs

ρ
(0)
l

> 10−4, то можно утверждать, что

во всем доступном диапазоне температур выполнено

даже более сильное условие: ω2 ≪ ρs

ρ
(0)
l

k2c2l1. Таким

образом, в нулевом порядке по рассматриваемому

малому параметру в знаменателях выражений для

δϕ⊥,‖, δp⊥,‖, δα⊥,‖ можно пренебречь первым слага-

емым, а также отношением всех скоростей к скоро-

сти первого звука cl1. В данном приближении компо-

ненты тензоров (δϕ)ij , (δp)ij , (δα)ijkl имеют крайне

простой вид:

(δϕ)⊥ =
ρ⊥n

(ρs)ijkikj
,

(δϕ)‖ − (δϕ)⊥ =
[ρ

‖
n − ρ⊥n ]

(ρs)ijkikj
,

(δp)⊥ = ω2 ρ
(0)
l ρ⊥n

(ρs)ijkikj
− ρ(0)a c̃2a1 + ρ

(0)
l c̃2ls,

(δp)‖ − (δp)⊥ = ω2 ρ
(0)
l [ρ

‖
n − ρ⊥n ]

(ρs)ijkikj
+ ρ(0)a c̃2a3 − ρ

(0)
l c2ul,

(δα)⊥ = −ρ(0)a c̃2us,

(δα)‖ − (δα)⊥ = ρ(0)a c2a5.

Рассмотрим два частных случая направления

распространения волн в аэрогеле: параллельно оси

анизотропии аэрогеля и перпендикулярно. В первом

случае, когда kx,y = 0, получим две частоты коле-

баний – для двух поперечных (uz = 0) и одной про-

дольной (uz 6= 0) мод:

(ωz
1,2)

2 =
ρ
(0)
a

ρ0a + ρ⊥n

2c2a2 + c2a4
4

k2z , (33)

(ωz
3)

2 =
ρ
(0)
l ρ

‖
s

ρ0aρ
‖
s + ρ

(0)
l ρ

‖
n

c̃2a5k
2
z , (34)

где c̃2a5 = [c̃2a1+c
2
a2− c̃2a3+c2a4+c2a5− c̃2us]ρ

(0)
a

ρ
(0)
l

+c2ul− c̃2ls.
Первая колебательная мода – это очевидно попереч-

ные колебания аэрогеля и нормальной компоненты
3He, распространяющиеся вдоль оси z. Данное реше-

ние существует как в нормальной фазе, так и в сверх-

текучей и связано исключительно с упругостью аэро-

геля. Вторая колебательная мода – это аналог вто-

рого звука в сверхтекучей системе. Действительно,

если устремить все скорости, связанные с аэрогелем,

и плотность аэрогеля к нулю, то получим обычное

выражение для частоты второго звука в сверхтеку-

чей системе:

(ωz
3)

2 → ρ
‖
s

ρ
‖
n

c2l2k
2
z . (35)

Отметим, что для данной моды взаимодействие с

аэрогелем приводит к тому, что скорость распро-

странения колебаний определяется теперь упруго-

стью аэрогеля вдоль оси z.

Для колебаний в направлениях, перпендикуляр-

ных оси z, получим следующие результаты:

(ωxy
1 )2 =

ρ
(0)
a

ρ0a + ρ
‖
n

2c2a2 + c2a4
4

(k2x + k2y), (36)

(ωxy
2 )2 =

ρ
(0)
a

ρ0a + ρ⊥n

c2a2
2

(k2x + k2y), (37)

(ωxy
3 )2 =

ρ
(0)
l ρ⊥s

ρ0aρ
⊥
s + ρ

(0)
l ρ⊥n

×

×
(
[c̃2a1 + c2a2]

ρ
(0)
a

ρ
(0)
l

− c̃2ls

)
(k2x + k2y). (38)

Первая колебательная мода аналогична первым

двум модам, найденным ранее (ωz
1,2), но в ней ко-

леблется z компонента вектора смещения. Различие

частот в данных модах связано с анизотропией

нормальной компоненты плотности полярной фазы

сверхтекучего 3He. Появление второй поперечной

моды, в свою очередь, связано с анизотропией

упругих свойств аэрогеля. Наконец, третья колеба-

тельная мода включает в себя совместные колебания

нормальной компоненты 3He и аэрогеля относитель-

но сверхтекучей компоненты, т.е. это опять аналог
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второго звука только уже для поперечного направ-

ления распространения колебаний.

Спектр собственных колебаний системы зависит

от граничных условий на поверхности аэрогеля. В

применении к рассматриваемой экспериментальной

ситуации, когда аэрогель в форме прямоугольного

параллелепипеда находится в ячейке и окружен сна-

ружи 3He, необходимо дополнительно решить гидро-

динамические уравнения снаружи аэрогеля для со-

ответствующей сверхтекучей фазы, наложив усло-

вия отсутствия тока на бесконечности. Качественное

обсуждение данного вопроса содержится в следую-

щем разделе.

5. Сдвиговые колебания. Рассмотрим теперь

приближенно колебания, в которых все компонен-

ты вектора смещения и волнового вектора не равны

нулю. Для нас существенно, что снаружи аэрогеля

находится сверхтекучий 3Не. Покажем с помощью

простых оценочных рассуждений, что в этом случае

в системе возможно возбуждение сдвиговых колеба-

ний. Будем искать пространственную часть решения

внутри аэрогеля в виде:

ux = u(0)x sin(kxx+ γx) cos(kyy + γy) cos(kzz + γz),

(39)

uy = u(0)y cos(kxx+ γx) sin(kyy + γy) cos(kzz + γz),

(40)

uz = u(0)z cos(kxx+ γx) cos(kyy + γy) sin(kzz + γz).

(41)

Колебания аэрогеля могут возбуждать волны перво-

го и второй звука снаружи. Так как скорость второ-

го звука гораздо меньше упругих скоростей аэроге-

ля, то второй звук будет излучаться в окружающее

пространство, давая при этом вклад в затухание соб-

ственных мод системы. Скорость первого звука, на-

оборот, гораздо больше скоростей звука в аэрогеле,

что приводит к затуханию волн первого звука вдали

от границы аэрогеля. Действительно, квадрат волно-

вого вектора для колебаний первого звука снаружи

будет:

(kout
1 )2 =

ω2

c2l1
, (42)

где ω – частота собственных колебаний системы

(аэрогель и 3He). Длина волны первого звука да-

же для максимальных частот колебаний (порядка

1600 Гц) составляет примерно 20–25 см, что во много

раз превышает размеры образца. Рассмотрим плос-

кость xz, разделяющую аэрогель (y < 0) и жидкость

(y > 0). Вблизи поверхности решение для нормаль-

ной компоненты смещения снаружи аэрогеля при-

ближенно будет иметь вид:

uy ≈ u(0)y sin γye
−kout

y y cos(kxx) cos(kzz), (43)

где kout
y =

√
k2x + k2z − (kout

1 )2 ≈
√
k2x + k2z . На гра-

нице аэрогеля, определяемой нормалью ni, должны

быть непрерывны компоненты тензора потока им-

пульса Πijnj . В частности, должна быть непрерывна

компонента тензора Πyy. Так как колебания давле-

ния во втором звуке в окружающей аэрогель сверх-

текучей жидкости крайне малы, то основной вклад в

Πout
yy будет давать затухающая волна первого звука:

Πout
yy ≈ ρ

(0)
l c2l1∂iui =

ρ
(0)
l ω2

kout
y

uy. (44)

Внутри аэрогеля имеем соответственно:

Πin
yy ≈ ρ(0)a c2ay∂yuy − ω2 ρ

(0)
l ρ⊥n

(ρs)ijkini k
in
j

∂iui, (45)

где c2ay = c̃2a1+c
2
a2 – продольная скорость звука вдоль

направления y в аэрогеле. Вблизи Tc, когда ρs ≪ ρn,

положим ρ
(0)
a c2ay ≪ ω2 ρ

(0)
l ρ⊥

n

(ρs)ijkikj
(область параметров

аэрогеля, где данное утверждение можно использо-

вать, будет рассмотрена ниже), и поэтому первым

членом в Πin
yy можно пренебречь. Приравняв Πin

yy и

Πout
yy на границе, получим следующее соотношение:

(u
(0)
i kin

i ) = −
(ρs)ijk

in
i k

in
j

ρ⊥n k
in
y k

out
y

(u(0)y kin
y ) tan γy. (46)

Во-первых, заметим, что так как kin
x , kin

y , kout
y в за-

даче имеют одинаковый порядок, то
(ρs)ijk

in
i kin

j

ρ⊥
n kin

y kout
y

∼
∼ ρs

ρn
≪ 1. Во вторых, из непрерывности Πxy мож-

но оценить sin γy как sin γy ∼ δ(ω) · kx ≪ 1, где

δ(ω) ∼ 0.1мм – глубина вязкого проникновения в
3He для частот порядка 1000 Гц. Таким образом, по-

лучим, что |uin
y ky | ≫ |uikin

i |. Аналогичным образом

можно рассмотреть другую боковую грань аэроге-

ля (параллельную оси анизотропии), откуда следует,

что |uin
x kx| ≫ |uikin

i |. Нас в дальнейшем будут ин-

тересовать колебания, в которых u
(0)
x и u

(0)
y имеют

одинаковый знак (одновременное сжатие или растя-

жение в боковых направлениях). Для таких колеба-

ний с необходимостью следует, что |kiui| ≪ |kzuz|,
что верно, если выполнено дополнительное условие

ρ
(0)
a c̃2a5 ≪ ω2 ρ

(0)
l ρ⊥

n

(ρs)ijkikj
. Таким образом, в нулевом по-

рядке по отношению ρs/ρn можно положить kiui ≈ 0.

В итоге мы получили, что вблизи Tc из-за нали-

чия снаружи аэрогеля несжимаемой жидкости рас-

сматриваемые колебания должны быть чисто сдви-

говыми. Найдем теперь как соотносятся kin
x , kin

y и
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kin
z в данном типе колебаний. Как было сказано вы-

ше, жесткость аэрогеля вдоль оси z гораздо больше,

чем в поперечном направлении. Поэтому, считая, что

продольная скорость звука вдоль оси z в аэрогеле в

несколько раз больше, чем поперечная, из уравне-

ния на uz следует, что k2z ∼ ω2/c̃2a5 ≪ k2x, k
2
y, (здесь

мы предположили, что итоговая частота колебаний

определяется поперечной скоростью звука в аэро-

геле). Рассматриваемые колебания представляют из

себя двухстороннее сжатие в поперечном направле-

нии при одновременном растяжении в продольном,

сохраняющем полный объем аэрогеля, т.е. это коле-

бания формы аэрогеля.

Найдем спектр системы с учетом дополнитель-

ного требования kiui = 0. Для этого рассмотрим

первые два уравнения для ux, uy, подставив в них

значение uz из нулевого приближения, т.е. uz =

= −uxkx+uyky

kz
. Таким образом, эффективная система

уравнений имеет вид:
[
− (ρ0a + ρ⊥n )ω

2 +

(
ρ0ac

2
a2

2
− ρ0ac

2
a4

4
−

− ρ⊥s [(δϕ)‖ − (δϕ)⊥]ω
2 + [δp‖ − δp⊥]

)
k2x +

+
ρ0ac

2
a2

2
k2y +

(
ρ0ac

2
a2

2
+
ρ0ac

2
a4

4

)
k2z

]
ux +

+

[
− ρ⊥s [(δϕ)‖ − (δϕ)⊥]ω

2 +

+

(
δp‖ − δp⊥ − ρ0ac

2
a4

4

)]
kxkyuy = 0, (47)

где второе уравнение получается из первого заменой

индексов x ↔ y. Чтобы исследовать интересующий

нас эффект связи колебаний аэрогеля и сверхтекучей

компоненты 3He, выражение для (δp‖ − δp⊥) необхо-

димо писать с точностью до первого неисчезающего

члена по малому параметру ω2/(c2l1k
2), т.е.:

δp‖ − δp⊥ = ω2 ρ
(0)
l [ρ

‖
n − ρ⊥n ]

(ρs)ijkikj
+ ρ(0)a c̃2a3 −

− ρ
(0)
l c2ul

(
1 +

ρ
(0)
l ω2

(ρs)ijkikjc2l1

)
. (48)

Согласно сделанному выше предположению во всех

уравнениях можно опустить члены, пропорциональ-

ные k2z . Условие совместимости двух линейных урав-

нений дает две частоты колебаний:

ω2
1 =

ρ0a
ρa + ρ⊥n

c2a2
2

(k2x + k2y), (49)

ω2
2 =

ρ
(0)
a ρ⊥s (k

2
x + k2y)c

2
a⊥[

(ρ⊥n ρ
‖
s + ρ

(0)
a ρ⊥s ) + ρ

(0)
l ρ⊥n

c2ul

c2l1

] , (50)

где c2a⊥ =

(
c2a2

2 +

(
c̃2a3 −

ρ
(0)
l

ρ0
a
c2ul

)
− c2a4

4

)
. Первой час-

тоте колебаний соответствует собственный вектор,

в котором колебания вдоль осей x и y происходят

в противофазе и удовлетворяют уравнению kxux +

+ kyuy = 0. Поэтому данное решение должно быть

отброшено как не удовлетворяющее исходному пред-

положению. Наибольший интерес представляет вто-

рая мода, для которой kxux + kyuy 6= 0. Отметим,

что скорость ca⊥, вообще говоря, не зависит от cul,

что видно после подстановки выражения для c̃a3. Та-

ким образом, ca⊥ полностью определяется упруги-

ми свойствами аэрогеля. В полученном выражении

можно выделить две асимптотические зависимости:

(ρ⊥s ρ
0
a)

(ρ
(0)
l )2

c2a⊥
c2ul

c2l1k
2,

〈ρs〉
ρ
(0)
l

≪ c2ul
c2l1
, (51)

ρ
(0)
a

ρ
(0)
a + ρn

ρ
‖
s

ρ⊥
s

c2a⊥k
2,

〈ρs〉
ρ
(0)
l

≫ c2ul
c2l1
, (52)

где 〈ρs〉 = ρ
‖
s +

ρ(0)
a

ρ
(0)
l

ρ⊥s . При относительно малых зна-

чениях сверхтекучей плотности выражение (51) про-

порционально ρ⊥s c
2
1, что совпадает с зависимостью

для четвертого звука, распространяющегося в пер-

пендикулярном к оси анизотропии аэрогеля направ-

лении. В противоположном пределе квадрат частоты

стремится к асимптотическому предельному значе-

нию, определяемому частотой сдвиговых колебаний

аэрогеля с учетом дополнительной массы 3He.

6. Сравнение с экспериментом. Проведем

сравнение полученной зависимости с эксперимен-

тальными данными на начальном участке, т.е. вбли-

зи температуры сверхтекучего перехода, где справед-

ливо разложение Гинзбурга–Ландау [8] (см. рис. 1).

В пределе Гинзбурга–Ландау анизотропия тензора

сверхтекучей плотности не зависит от давления и

отношение диагональных компонент тензора ρ
‖
s/ρ⊥s

равно 3. В этом же приближении сверхтекучая плот-

ность в направлении, перпендикулярном орбиталь-

ному вектору m, определяется выражением:

ρ⊥s =
(1− T

Tca
)

β12345

ρ
(0)
l

(1 +
F s

1

3 )
, (53)

где Tca – температура сверхтекучего перехода в по-

лярную фазу, β12345 = β1 + β2 + β3 + β4 + β5, βi –

коэффициенты разложения свободной энергии 3He

в теории Гинзбурга–Ландау, F s
1 – параметр Ландау

ферми-жидкости. Все коэффициенты, которые вхо-

дят в написанное выше выражение, зависят от давле-

ния. Для оценки положим волновые вектора в пер-

пендикулярном направлении kx ∼ ky ∼ π/a. Срав-
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Рис. 1. Пунктирная линия – схематичное изображение

температурной зависимости частоты продольной коле-

бательной моды (34). Кружки, кресты, плюсы – зави-

симость от температуры частоты второй колебатель-

ной моды, наблюдаемой в эксперименте [8], для давле-

ний 7.1, 15.6, 29.3 бар соответственно. Сплошные ли-

нии – подгонка теоретической зависимостью для сдви-

говой колебательной моды (50). Зависимость ρ⊥s взята

из (53), где использовались значения коэффициентов

βi чистого 3He

нение теоретической и экспериментальной зависимо-

стей частоты второй моды от температуры для дав-

лений 7.1, 15.6 и 29.3 бар представлено на рис. 1.

Для наглядности значения частоты для 7.1 бар умно-

жены на 1.2, а для 15.6 бар на 1.1. При построе-

нии теоретической зависимости использовались три

подгоночных параметра: Tca, ca⊥ и cul. Для всех

трех зависимостей наилучшее согласие достигается

при ca⊥ ≈ 17м/с, что согласуется с утверждением,

что данная скорость определяется исключительно

упругими свойствами аэрогеля, которые не зависят

от давления. Одновременно с этим феноменологиче-

ский коэффициент c2ul зависит от давления, но его

отношение к c2l1 от давления практически не зави-

сит и равно примерно 0.01. По всей видимости, этот

результат указывает на то, что данное отношение яв-

ляется функцией только от концентрации примесей.

Вернемся теперь к вопросу о сделанном в нача-

ле раздела предположении, что близи Tc можно счи-

тать ρ
(0)
a c̃2a5 ≪ ω2 ρ

(0)
l ρ⊥

n

(ρs)ijkikj
. Подставив для частоты

асимптотическое решение (51) и найденные числен-

но значения параметров, получим, что ca5 ≪ 150 м/c.

Температурная же область применимости получен-

ных результатов ограничена условием ρ⊥s /ρ
⊥
n ≪ c2a⊥

c2a5
.

Поэтому можно заключить, что для возможности

применения построенного приближения необходимо,

чтобы анизотропия скоростей в аэрогеле была не

слишком большой.

7. Заключение. Остановимся на некоторых вы-

водах работы относительно экспериментального при-

менения полученных результатов. Во-первых, отме-

тим, что найденные в разделе 4 колебательные моды
3He и нематического аэрогеля вряд ли могли быть

возбуждены в экспериментах по колебанию аэроге-

ля внутри сверхтекучего 3He [8]. Это связано со спе-

цифическими граничными условиями в которых на-

ходится рассматриваемая система. Сравнение теоре-

тической кривой с экспериментальной зависимостью

представлено на рис. 1. Отметим, что полученные в

статье продольные колебательные моды (для двух

направлений распространения колебаний) аналогич-

ны полученной теоретически и найденной экспери-

ментально “медленной” моде в изотропном кремние-

вом аэрогеле [11]. Поэтому, по всей видимости, для

наблюдения данных мод в рассматриваемой системе

полезным было бы использование методики возбуж-

дения колебаний посредством пропускания обычно-

го звука через аэрогель в различных направлениях.

В то же время найденная в статье зависимость часто-

ты сдвиговых колебаний от температуры достаточно

хорошо согласуется с экспериментально наблюдае-

мой, а подгоночные параметры в виде соответству-

ющих упругих коэффициентов укладываются в оце-

ночные рамки. С одной стороны, возможность воз-

никновения такого рода колебаний возникает вслед-

ствие очень слабой сжимаемости жидкости как сна-

ружи системы, так и внутри нее, по отношению к

сжимаемости аэрогеля. Это приводит к тому, что

при колебаниях объем системы не изменяется. С дру-

гой стороны, возбуждение таких колебаний являет-

ся спецификой рассматриваемой системы, связанной

с анизотропными свойствами нематического аэроге-

ля. Взаимодействие 3He и анизотропного аэрогеля

приводит к тому, что химический потенциал жидко-

сти становится функцией uzz. Появление такой свя-

зи описывается упругим коэффициентом c2ul 6= 0 в

разложении энергии системы по степеням uzz. Из-за

низкой концентрации примесей данный коэффици-

ент мал по отношению к квадрату скорости первого

звука c2l1. Наличие дополнительного члена приводит

к тому, что даже при условии, что ull = 0, оказыва-

ется возможной связь между колебаниями нормаль-

ной компоненты системы и колебаниями сверхтеку-

чей компоненты. В полученной зависимости часто-

ты от температуры можно выделить два участка: в

начале зависимость совпадает с частотой четверто-

го звука, уменьшенной на величину связи ca⊥/cul, а

на конечном сводится к частоте сдвиговых колеба-
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ний системы с учетом только ее нормальной компо-

ненты плотности. Как следует из подгонки экспери-

ментальных кривых, отношение c2ul/c
2
l1 не зависит от

давления. Поэтому полученное выражение для час-

тоты сдвиговых колебаний можно было бы исполь-

зовать для исследования температурной зависимо-

сти сверхтекучей плотности и степени ее анизотро-

пии в области температур, пока выполнено условие

ρ⊥s /ρ
⊥
n ≪ c2⊥

c2a5
. На настоящий момент упругие свой-

ства нематических аэрогелей систематически не изу-

чались. Для возможности правильной интерпрета-

ции полученных из сравнения с экспериментов ре-

зультатов необходимо, чтобы отношение
c2⊥
c2a5

было не

больше 0.1 (так как из (53) ρ⊥s /ρ
(0)
l ∼ 0.1[1− T/Tca]).

Отметим, что для системы примесей, состоящей из

идеально сонаправленных и зеркально отражающих

квазичастицы нитей справедлива теорема Андерсо-

на, согласно которой данный тип примесей не ме-

няет сверхтекучих свойств полярной фазы, таких

как температура сверхтекучего перехода и зависи-

мость щели в спектре возбуждений от температуры

[14]. Поэтому, измерение температурной зависимости

сверхтекучей плотности позволяет произвести оцен-

ку степени выполнения данной теоремы для реаль-

ных аэрогелей. Здесь следует заметить, что для рас-

сматриваемой системы вклад примесей в сверхтеку-

чую плотность не связан только с рассеянием ква-

зичастиц на нитях. Есть еще эффект присоединен-

ной массы, которая возникает при потенциальном

обтекании нитей сверхтекучим потоком в направ-

лении, перпендикулярном направлению нитей. Дан-

ный вклад не может быть посчитан в рассмотрен-

ном гидродинамическом приближении, однако ко-

нечность эффекта не вызывает сомнений. Исходя из

этого, при проверке выполнения теоремы Андерсона

необходимо исключить из рассмотрения указанный

выше эффект.
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G.E. Volovik, A.N. Yudin, V.V. Zavjalov, and
V.B. Eltsov, Phys. Rev. Lett. 117, 255301 (2016).

8. В. В. Дмитриев, М. С. Кутузов, А.А. Солдатов,
Е.В. Суровцев, А.Н. Юдин, Письма в ЖЭТФ 112,
820 (2020).

9. V.V. Dmitriev, M. S. Kutuzov, A.A. Soldatov, and
A.N. Yudin, Phys. Rev. Lett. 127, 265301 (2021).

10. Е.В. Суровцев, ЖЭТФ, 160, 553 (2021).

11. A. Golov, D.A. Geller, and J. M. Parpia, Phys. Rev.
Lett. 82, 3492 (1999).

12. M. J. McKenna, T. Slawecki, and J.D. Maynard, Phys.
Rev. Lett. 66, 1878 (1991).

13. H.R. Brand and H. Pleiner, Phys. Rev. B 102, 094510
(2020).

14. И.А. Фомин, ЖЭТФ 154, 1034 (2018).

Письма в ЖЭТФ том 116 вып. 9 – 10 2022



Письма в ЖЭТФ, том 116, вып. 10, с. 733 – 737 c© 2022 г. 25 ноября

Одномерный мир как площадка для исследования

киральных эффектов

З. В. Хайдуков1)

Московский физико-технический институт, 141700 Долгопрудный, Россия

Институт теоретической и экспериментальной физики
Национальный исследовательский центр “Курчатовский институт”, 117259 Москва, Россия

Поступила в редакцию 5 августа 2022 г.
После переработки 17 октября 2022 г.

Принята к публикации 17 октября 2022 г.

Исследован аналог эффекта разделения киральностей и кирального магнитного эффекта в случае

фермионов в одном пространственном измерении. Показана их связь с аксиальной аномалией в методе
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1. Введение. Киральные эффекты – это об-

щее название, описывающее возникновение недис-

сипативных токов в среде в термодинамическом

равновесии. Наиболее известными примерами в 4-

измерениях являются эффект разделения кирально-

стей [1, 2], киральный магнитный [3] и киральный

вихревой эффекты [4]. Значительное внимание уде-

ляется взаимосвязи между эффектами и аномалия-

ми в квантовой теории поля (КТП). В течение дол-

гого времени предполагалось, что все киральные эф-

фекты связаны с инфракрасной областью, и поэтому

могут быть вычислены в рамках формализма КТП,

но без необходимости регуляризации. Впоследствии

было указано на неполноту таких аргументов [6, 5]

и на отсутствие равновесного кирального магнитно-

го эффекта. Чуть раньше было предложено объясне-

ние универсальности экспериментального соотноше-

ния между током в эффективно одномерных тонких

проводах и приложенным напряжением [7]. Из тех

же самых аргументов получалось выражение для ки-

рального магнитного эффекта [7], что с учетом [6, 5]

ставит подобные выводы под сомнение.

В рамках настоящей статьи будет предложен

простой подход, который позволит изучить основ-

ные черты киральных эффектов в термодинами-

ческом равновесии. Мы сосредоточимся на 2-ух

пространственно-временных измерениях. Все резуль-

таты будут получены в хорошо регуляризованной

теории, что позволит нам в рамках единого форма-

лизма изучить все особенности и все существенные

1)e-mail: khaidukov.zv@phystech.edu

отличия между эффектом разделения киральностей

(ЭРК) и киральным эффектом (КЭ) – аналогом ки-

рального магнитного эффекта, а также взаимосвязь

эффектов с аномалией.

2. Киральные эффекты в одном простран-

ственном измерении в теории без регуляриза-

ции. В двух пространственно-временных измерени-

ях существует связь между векторным и аксиальным

токами:

ja,ν = ǫνµjv,µ. (1)

Мы используем следующие обозначения:

γ0 = σy, γx = iσx, γ5 = −γ0γx = σz, (2)

при ненулевой плотности зарядов (nv,a =

= 〈〈j0v,a〉〉T,µv,a ) можно получить:

jxv,a = ±na,v, (3)

jxv – аналог кирального магнитного эффекта, jxa –

аналог эффекта разделения киральностей. С точки

зрения классической теории все, что нам нужно, –

просто создать ненулевую плотность соответствую-

щего заряда. В квантовом случае нам необходимо

получить все результаты в хорошо регуляризованной

теории.

3. Связь между эффектом разделения ки-

ральностей и аномалией. Аксиальная аномалия

в двух пространственно-временных измерениях под-

разумевает точное соотношение между дивергенцией

аксиального тока и напряженностью калибровочного

поля:

∂µj
µ5 =

e

2π
ǫµνFµν , µ, ν = 0, 1. (4)
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Соотношение (4) может пониматься как оператор-

ное. Чтобы проследить возникновение аксиальной

аномалии, нам придется прибегнуть к регуляриза-

ции, которая сохраняет калибровочную инвариант-

ность и связывает аномалию с физикой на малых

расстояниях [8]. Запишем

j5µ = ψ̄
(
x+

ǫ

2

)
γµγ5W

(
x+

ǫ

2
, x− ǫ

2

)
ψ(x − ǫ/2),

W
(
x+

ǫ

2
, x− ǫ

2

)
= exp

(
−ie

∫ x+ ǫ
2

x− ǫ
2

Aν(y)dy
ν

)
.

В формализме реального времени выражение для

пропагатора фермионов в безмассовом случае имеет

вид [9]:

SF (p) = piγ
i

(
i

p2 + i0+
−

− 2πδ(p2)(nf (|p0| − sign(p0)µ))

)
. (5)

Подставляем пропагатор в выражение для тока и по-

лучаем два вклада:

j5xIR = −Tr

∫
d2p

2π
γxγ5piγ

iδ(p2)nf (E(p0)),

E(p0) = |p0| − sign(p0)µ,

j5xIR = Tr

∫
dp

2π
(nf (|p| − µ)− (nf (|p|+ µ)) =

µ

π
.

Инфракрасная часть отвечает за ЭРК и не содер-

жит расходимости. Запишем дивергенцию аксиаль-

ного тока в массивном случае:

∂µj
5µ(x, ǫ) = −iej5µ(x, ǫ)ǫνFµν +M(x, ǫ), (6)

M(x, ǫ) =

= 2imψ̄
(
x+

ǫ

2

)
γ5W

(
x+

ǫ

2
x− ǫ

2

)
ψ
(
x− ǫ

2

)
, (7)

I = −jµ5ǫν = −
∫

d2p

(2π)2
γµγ5ǫν exp(ip · ǫ)G(p), (8)

I =

∫
d2p

(2π)2
i
∂

∂pν
exp(ip · ǫ)G(p), (9)

I = −
∫

d2p

(2π)2
i exp(ip · ǫ) ∂

∂pν
G(p). (10)

Мы можем сделать поворот Вика и свести интеграл

к интегралу по бесконечно удаленной 1-сфере, вос-

пользуемся:

∫
d2p

∂

∂pν
→
∮
dSν =

∮
|p|dΩp

ν

|p| , (11)

pνpα → δνα
2
p2. (12)

Здесь dΩ – телесный угол, который равен 2π. С уче-

том выражения для пропагатора получаем:

∂µj
5µ =

e

2π
ǫµνFµν + 2imψ̄(x)γ5ψ(x). (13)

Необходимо отметить, что с точки зрения метода эп-

силон раздвижки – аномалия существенно ультра-

фиолетовый эффект и сводится к потоку через бес-

конечно удаленную поверхность, а вот КЭ связан

с инфракрасным поведением в теории2). В рамках

этого же рассмотрения очевидно, что распределе-

ние Ферми не влияет на коэффициент в аномалии,

поскольку обращается в нуль при интегрировании.

Из всего вышесказанного следует, что влияние вза-

имодействия на этих масштабах может быть раз-

личным. Например, при введении массы фермионов

аномалия не изменится, а ЭРК получит поправку

nf(|p|−µ) → nf (
√
p2 +m2−µ). Подобное рассмотре-

ние дает возможность привести примеры перенорми-

руемых теорий, в которых ЭРК получает поправки

из-за взаимодействия.

4. Киральный эффект в теории с регуляри-

зацией. Вопрос существования кирального эффек-

та является более сложным, в связи с проблемами

регуляризации теории (см. ниже). Нас будут инте-

ресовать два вопроса: можно ли из выражения для

аксиальной аномалии получить выражение для то-

ка и может ли этот ток существовать в равновесии

в хорошо определенной теории? Чтобы ответить на

первый вопрос, рассмотрим действие [11]:

S =

∫
dtdxψ̄(x, t)iγµ(∂µ − ieAµ − b5µγ

5)ψ(x, t).

Сделаем преобразование:

ψ → exp(−idsθ(x)γ5/2)ψ, (14)

ψ̄ → ψ̄ exp(−idsθ(x)γ5/2), (15)

s ∈ [0, 1], θ(x) = 2bµxµ, ds – дифференциальный

параметр, в бесконечно малом калибровочном ки-

ральном преобразовании, параметризующий беско-

нечную последовательность таких преобразований.

Тогда в функциональном интеграле после замены пе-

ременных мы получим:

Z =

∫
Dψ+DψJ exp(−S(ψ+, ψ)), (16)

J = det(U−2) = eln(det U−2). (17)

В итоге:

J = exp

(
−ids

∫
d2x

e

4π
θ(x)ǫµνFµν

)
(18)

2)Без введения эпсилон-раздвижки мы бы столкнулись с
расходимостью, которая описана в [10].
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и получаем действие:

S =

∫ 1

0

ds

∫
d2x

eθ(x)

4π
ǫµνFµν . (19)

Преобразуем:

S =

∫
d2xǫνµ

e∂µθ(x)

2π
Aν , (20)

что приводит к току:

jν =
ǫνµe

2π
∂µθ(x). (21)

В том случае, если θ(x) = 2µ5t, мы приходим к вы-

ражению для КЭ

jx = −eµ5

π
(22)

и плотности аксиального заряда

j50 = −eµ5

π
. (23)

Формально, можно сказать, что плотность аксиаль-

ного заряда индуцировала векторный ток, но меха-

низм, приведенный выше, этого не подразумевает,

хотя b50, на первый взгляд, играет роль химического

потенциала. Рассмотрим теперь термодинамическое

равновесие и введем химический потенциал согласно

стандартным правилам

HD → Hf = HD + µaQa, (24)

Hf = −ψ+σz(
∂

∂x
− µ5) + γ0m. (25)

Обыкновенно химический потенциал вводится по от-

ношению к сохраняющимся зарядам, что подразуме-

вает требование m = 0, но мы обсудим оба случая.

Начнем с m = 0, тогда заряды левых и правых фер-

мионов сохраняются по отдельности:

Z =

∫
Dψ+Dψ exp(−

∫
dτdxψ+(−∂τ +Hf )ψ),

Ω = −T lnZ.

Сосредоточимся на вычислениях для левых фер-

мионов, что приводит к потенциалу вида:

ΩL = −T
∑

n

∫ +∞

−∞

dp

2π
ln

(
− i

T
(−iωn − p− µl)

)
.

(26)

Пользуясь симметричностью спектра относительно

нуля, мы можем записать

ΩL = −T
∫ ∞

0

dp

2π

(
p+ T ln

(
1 + exp

(−p− µl

T

))
+

+ T ln

(
1 + exp

(−p+ µl

T

)))
= − µ2

l

4π2
− πT 2

12
.

(27)

Но в случае массивных частиц, проделывая сходные

манипуляции, мы бы пришли к выражению:

Ω = −T
∫ ∞

−∞

dp

2π

(
Ep

2
+ 2T ln

(
1 + exp

(−Ep

T

)))
,

(28)

Ep =
√
(p− µ5)2 +m2.

В этом случае мы не можем выделить вакуумный

вклад и сталкиваемся с проблемой термодинамиче-

ского описания, в частности с вычислением интегра-

ла в (28), который является расходящимся. Это так-

же приводит к проблемам с некоторыми регуляриза-

циями, например, Паулли–Вилларса, поскольку ду-

ховые степени свободы обладают массой, а значит

мы не можем привести стандартный аргумент о том,

что их вклад подавлен по функции распределения

nF (
M
T ), M → ∞.

Получим выражение для КЭ при помощи метода

эпсилон раздвижки в безмассовом случае. Введем ко-

нечный размер системы L (в конце положим L→ ∞)

и периодические граничные условия, это позволит

нам понять происхождение расходимостей. Мы зна-

ем спектр Гамильтониана, а также, что [QL/R, H ] =

= 0. При конечных температурах и химическом по-

тенциале нам необходимо вычислить суммы:

Ql =

∞∑

k=−∞

nf

((
k +

1

2

)
2π

L
− µl

)
, (29)

QR =

∞∑

k=−∞

nf

(
−
(
k +

1

2

)
2π

L
+ µr

)
. (30)

Сосредоточимся на левом заряде. Используем для

отрицательных энергий свойство nF (−E − µ) = 1 −
−nf (E+µ), тогда сумма распадается на хорошо опре-

деленную сходящуюся часть и вакуумный вклад:

Ql =

−1∑

−∞

1 +

∞∑

k=0

(nf (Ek − µl)− nf(Ek + µl)). (31)

Просуммируем бесконечную сумму из единиц. Вве-

дем регулятор, сохраняющий калибровочную инва-

риантность [12]:

QL,vac =

−1∑

−∞

exp

(
−iǫ

((
k +

1

2

)
2π

L
+Ax

))
. (32)

В пределе ǫ→ 0 мы получаем выражение

QL,vac =
iL

2πǫ
+

L

2π
Ax +O(ǫ). (33)

Аналогично для правых:

QR,vac =
−iL
2πǫ

− L

2π
Ax +O(ǫ). (34)
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Из вакуумной части мы можем получить выра-

жение для аномалии (Q = QL+QR, Q5 = QL−QR =

= 2 L
2πAx). Возникает искушение учесть влияние ка-

либровочного поля и на распределение Ферми. Дела-

ем сдвижку в импульсе p−Ax и проделываем вычис-

ления для изменения в левом заряде. В таком слу-

чае в термальной части также происходит измене-

ние заряда. Но данный пример подсказывает нам,

что мы просто дважды учли один и тот же вклад.

Причина этой ошибки очень проста, термодинами-

ческие потенциалы строятся по отношению к основ-

ному состоянию, а значит, возникает вопрос: относи-

тельно какого основного состояния мы отсчитываем

наши возбужденные уровни, заряды и т.д? Если мы

рассматриваем внешнее поле как адиабатическое, а

переход как череду равновесных состояний, то все

параметры системы измеряются относительно исход-

ного вакуума, а значит, мы можем рассмотреть этот

процесс как процесс, влияющий только на распре-

деление Ферми, поскольку вакуумный вклад мы не

меняем. Второй способ – переход сначала в новое ва-

куумное состояние, а уже потом построение термоди-

намики (такое описание повлияет, например, на на-

чало отсчета температуры). В невзаимодействующем

безмассовом случае результаты совпадают.

Что касается тока, то мы можем записать

〈〈jx〉〉T,µL,R = 〈〈ql〉〉T,µl
− 〈〈qr〉〉T,µr , (35)

что с учетом выражения для большого каноническо-

го потенциала приводит к плотности тока КЭ:

〈〈jx〉〉T,µL,R =
µl

2π
− µr

2π
=
µ5

π
. (36)

5. Физические аргументы. Мы привели дока-

зательства существования КЭ в равновесии, но без

учета влияния самого тока. Мы продемонстрирова-

ли, что результат может зависеть от регуляризации,

а значит, нам необходимы физические аргументы

для ответа на вопрос о существовании равновесного

КЭ. Если рассматривать уравнения для электриче-

ского поля с учетом выражения для тета-члена, то

мы получим:

∂0F
0x = jx. (37)

Это означает, что система не может быть стацио-

нарной, поскольку уже на уравнениях движения с

учетом квантовых поправок возникает неограничен-

ный рост электрического поля, а значит, в случае

двух пространственно-временных измерений мы мо-

жем говорить о КЭ только как о неравновесном эф-

фекте. Для ЭРК подобные аргументы не могут быть

приведены, а значит он может существовать в равно-

весии. Если же система эффективно пространствен-

но одномерна, то подобная аргументация непримени-

ма, поскольку электрический ток индуцирует лишь

магнитное поле, но в этом случае могут возникать

другие проблемы [13, 5, 6].

6. Заключение. Было показано, что мир с одним

пространственным измерением представляет из се-

бя прекрасную площадку для изучения киральных

эффектов. Были вычислены ЭРК и КЭ в теори-

ях с регуляризацией при помощи метода эпсилон-

раздвижки. В обоих случаях была продемонстриро-

вана связь эффектов с аксиальной аномалией, пока-

зано, что в случае ЭРК при учете массы выраже-

ние для тока изменяется, а для аномалии нет. Был

получен большой термодинамический потенциал для

теории с киральными фермионами и киральным по-

тенциалом, показана проблема с вычислением в мас-

сивном случае и как следствие проблема с регуля-

ризацией массивной теории и использование неко-

торых регуляризаций для сокращения вакуумного

вклада. Эта проблема не возникает в случае обык-

новенного векторного потенциала. Например, в ре-

гуляризации Паули–Вилларса духовые степени сво-

боды не вносят вклад в термодинамическую область

из-за подавления в термальных распределениях по

массе. Все эти наблюдения начинают играть суще-

ственную роль при учете взаимодействия, поскольку

поведение систем с векторным и аксиальным потен-

циалами будет различным.

Крайне интересным представляется вопрос о вли-

янии взаимодействия на рассматриваемую задачу.

Проводимость в эксперименте с тонким проволочка-

ми мало зависит от взаимодействия, и можно было

бы предположить, что она выражается через топо-

логически защищенную величину в импульсном про-

странстве [14–17]. Вполне возможно, что она может

описываться по аналогии с Холловской проводимо-

стью [18].
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