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ЗАГіМЬМв ХАР АК ТЕРИ С ТИ К И  РОБОТИ 
Яитуаяьнігть Тйни.
Властивості квазічастинок в неоднорідних середовищах 

здавна привертають увагу дослідників завдяки актуальності та 
ввшливип прикладнип аспектan цих патвриалів. ?Ізичні явите У 
Ш й  Cfepi надзвичайно різнопанітні 11-6]. Якісними 
половишрнили систепапи сліл ввашати шаруваїї 
(квазі двовипірні > і ланшшові (квазі одмовиш phi > 
кристалічні структури '• полєкулярні та аюпні ланшомки, 
ІКШ-структури, кераліки, напівпровідникові сулергратки та 
ін. Зараз иі оо'скти налають ш и р о к и х  потливостей для 
випробування і лей гізики анізотропних та неоднорідних 
систел.

Явиша переносу в конденсованих середовищах: 
напівпровідниках, полєкулярних кристалах, діелектриках, 
стеклах лешать в основі напівпровідникової електроніки, 
лазерної техніки, оптоелектроніки, хіпічної «ізики оорвників 
та аюпіномрів. У середині 70-х років з*0РпУвались надійні 
теоретичні петоли аналізу *ізичних явиш, насапперед в 
оо'спних патері алах, во базуються на діаграпній технші та 
«орпалізпові патрииь густини. Буп У пікроєлєкіронній 

технологи ^паловилірних структур варуватих та 
ініеркальовоних середовищ, якрй виник у цей час, викликав 
необхідність оільв повного врахування квантових випірних 

ефектів у таких неоднорідних середовищах, а током у 
напівпровідникових каналах та ооластях воудованого заряду. 
Оскільки VI зичні оо'скти, ПРО які йлеіься, надзвичайно 
складні, а таком за відсутністю оопе-ених полелей, які павть 
точний розв'язок, розвиток теоретичних дослідмень ПІШОВ У 
напряш втілення результатів оо'енних теорій у опис 
неоднорідних систеп. Нвйоїльш широко використанипи 
наолишенняпи тут с наближення елективної паси, наолишення 
трансляційної інваріантності, наолишення ізольованої зони, 
наближення елективної частинки та інші.

іЗисєртпшя присвячена тєорєтичнопу дослідженню кванювих 
линанічних, кінетичних та оптичних властивостей неоднорідних 
І шаруватих структур , а таком напівпровідникових 
супврграток влохоп вивчення кодвлвй, які наить точний 
розв'язок.
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Одержані в дисертації результати точних полелей1 rrt стять у 
cool принципово нову 4н?орпаша, шо стосується властивостей 
зонних та локальних електронних станів У оопешених 
періодичних потенціалах для одно-, яво- та тривишрних 
структур. Ut результати дозволяють провести ОЦІНКУ 
адекватності популярних наближених петодів і з іншого ооку 
підійти до розглядання оптичних та кінетичних характеристик 
оопешених неоднорідних структур. Запропонований у дисертації 
патепатичний петод розв'язування задачі на власні значення 
для оопешених періодичних потенціалів застосовується такош у 
випадку класичних коливальних под одновипірного оопешеного 
ланцюжка, власних електропагнітних нод у шаруватій структурі* 
та деяких інших.
Пгнпянп нити рппптм попягас У теоретичному дослідженні

неоднорідних *1 зичних систен: ИііП-структур/ полєкулярних 
кристалів, напівпровідникових с у п є р г р о т о к ,  дисперсних 
«єріелектричних структур за долопогою моделей, шо пають 
точний розв'язок.

Няуипяя нпяиана. Результати роботи обгрунтовують новий 
науковий напряпок, який полягає у використанні точної поделі 
оопешеного кристалу, складеної на основі одно- дво- та 
тривипі рного потенціалу Кроніга-Пенні для досліджень 
загальних властивостей реальних патеріалів, а такош упов 
застосування наолишень.

У роботі вперше:
1. Знайдено точний розв'язок задачі на власні значення 

для оопешеного одновипірного потенціалу Кроніга-Пенні. 
Застосований аналітичний петод надає зпогу дослідити в 
єдиній схепі локальні, поверхневі та зонні стани поделі, їхні 
енергії га вигляд хвильових функцій у залежності від 
парапетрів потенціалу.

2. Пооудавано основи тєоріт кристалу КронігвгПенні - дво- 
та тривимірної поделі на базі канонічного потенціале 
Кроні га-Пенні. Показано, сао зонна частина енергетичного 
спектру пає асипптотичну ~1 /N точність. Локальні стани пають 
розв'язуватися через теорію зоурєнь. Показано такош, оо 
поверхневі стани кристалу Кроніта-Пенні локалізуються біля 
шсиь Зі Збільшеною КРИВИЗНОЮ.

3. Розвинуто теорію електронних станів у супергратках
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НОВОГО ТИПУ - В ООПЄШЄН1Й СИСТЄП! С96РИЧНИХ періодичних 
квантових яп.

4. Знайдено точний розв'язок задачі коливань «ля 
оопешеного однойинірного ланшомка оез використання 
наолишення трансляційної інваріантності.

5. Знайдено точний .розв'язок задачі про власні поди 
електропагнітного поля у періодичній таруватій структурі. 
Показано, шо подовий спектр пас зонний характер і 
анізотропну кутову залежність.

6 . Знайдено’ та дослідмено новий тип ортогонального 
пакетного оазису хвильових «ункиїй зонних квазічастинок, 
який пропонується для аналізу палих нєоднорідностей в оо'сш 
кристалу.

7. Показано наявність е*ектів оріснташйного 
упорядкування в ультрадисперсній систем сфєричних частинок 
•єріелектричного полєкулярного кристалу. Тотодіелектричний 
е»ект у таких структурах поие оути керований зовнівніп 
єлєктричнип полеп, иш надає помливості для конструювання 
матеріалів та пристроїв для запису та зоеремення ін*орпашт.
Науипня ти практична чіннігть Наукова, а таком практична 

шнність роооти полягяс у топу, ио одержані результати та 
Р03Р00ЛЄНИЙ петод точної поде/rt кристалу ЗРООЛЯТЬ пошливипи 
широкі теоретичні та експерипентальні дослідження нових 
властивостей неоднорідних патеріалів, иаруватих структур на 
основі діелектриків, полєкулярних кристалів і 
иапі впроводників. Запропонована точна подель таком поме 
слумити оазовою поделлв для оільв спеціальних теорій станів 
у неоднорідних середовиаах.

Яя т п р  винпгить на ^яхигт;

1. Теорію електронних станів в оопемених одно-, дно- та 
ТРивипірних систепах квантових яп - кристалах Кроніга-Пенні, 
яка мстить вимрні е*екти та їх подуляшю завдяки тепловип 
коливанняп потенціалу.

Z. Ортогональний пакетний оазис хвильових функцій 
квазічастинок у неоднорідних структурах.

3. Теорію температурної залежності дифузії ексиюнів У 
полєкулярних кристалах з неаналітичнипи зонапи.

4. Теорію коливань в оопемених одновимрних лаииюшках.0
5. Теорію полового спектру електропагнітного поля в
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періодичних шаруватих структурах.
6. Теорію металічного гасіння когерентних молекулярним 

екситонів.
7. Теорію форми смуги люмінесиениіт в дипольних та 

мультипольних молекулярних кристалах, які контактують із 
металом чи лі електриком та мають неаналітичні енергетичні
зони.

8. Теорію гіро-єкситонного вфвкту пам’яті в дисперсних 
молекулярних «еріелектричних структурах.

Розширене Формулювання полонень, во захитаються, 
приведене в заключному розділі автореферату.

Япрппнііія рпппти. Матеріали дисертації оули представлені 
і доповідались на:

семінарах і наукових конференціях інституту 
спектроскопи РАН, інституту хімічної фізики РАН, ІНСТИТУТУ 
атомної енергії РДН їм.Курчатова, інституту фізики твердого 
тіла РАН, інституту-фізики НЛН України, інститут? фізики 
напівпровідників НЛН України, Дніпропетровського державного 
університету:

- Українській конфєрєнші "Патеріалознавство та Фізика 
напівпровідникових Фаз змінного складу' (Ніжин, 1993);

- 2-й та 3-й Всеросійській конференції з фізики

напівпровідників (Нижній Новгород, 1993, 1995);
- 3-м у Всесоюзному симпозіумі з світлової луни та

когерентної спектроскопії (Харків, 1985);
3-й Всесоюзній конфєрєнші ''Проолєми оптичної

пам'яті" (Ереван, 1987);
- всесоюзних нарадах з молекулярної люмінесценції 

( Львів, 1978, Харків, 1982 >;
- Всесоюзній конфєрєнші з фізики двовимірних систем 

(Новосибірськ, 1987);
Всесоюзних Пекарівських нарадах з теорії 

напівпровідників ( Донецьк, 1989; гіьвів, 1992; Плеса, 1994);
- 1-му Міжнародному конгресі з алгезійних наук і

технологи ( Амстердам, Нідерланди, 1995);
- сврофізичних конференціях " Дослідження В Р13ИШ 

конденсованого стану' ( Прага, 1992; Рєгєнсоург, 1993 );
- 2-му Міжнародному конгресі з просторового ээрпду в 

твердому тілі ( іТнтіое, ?рзншя, 1935) ;
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1-й Шшнародній конференції з матеріалів для 

оптоелектроніки < Ше*ілд, Великобританія, 1995). 
іЯ у д л і к я и и  . 3 теми дисертації о п у о л і  ковано 48 р о о і т ,

список о с н о в н и х  р о о і т  наведено в к і и ш  авторе*ерату.
Пгппигта учаг.ть явтпри. Результат* третьої глави <§3>, 
одержані Є.Я.Глушком у співавторстві з П.О.С*рємовим на 
рівних основах. Результати, викладеш в четвертій главі, 
<§2,§3,§4 >, одержані £.Я.ГлУикоп # сп> вавторстш з
Іграновичем В .11. та йольиуковии Й.Г. на даївних основах. Усі 
інші оріпнальні результати одержані автором самостійно аоа 
П і Л  ЙОГО КЄР4 вництвом.
ГгдКктУпп тя ппгиг рппптм Писертаиі я складається 31 вступу, 
п'яти мав, висновків, заключної частини, чотирьох додатків, 
списку цитованої літератури э 338 найменувань. Ооснг 
основного тексту - 242 с т о р і н к и. Кількість малюнків - 46;
таолииь - 9.

о с н о в н и й  3 «1 І С f Р О Б О Т И

У я г т у п і  оогрунтована актуальність тепи дисертації, п  
практичне значення , зроолєно загальний огляд літератури та 
приведена структуро роооти. Огляд літератури подасться такош 
у вступі до КОжЙОІ глави.

tlfi»ua гпаяа присвячена * теоретичному дослідженню 
ортогональних пакетних оазисів хвильових «ункшй, які 
ЛОжУТЬ ПУТИ використані для опису неоднорідних ЯВИЩ і
напівпровідниках та молекулярних кристалах. Розглянуті та 
систематизовані типи ортогональних пакетних зображень <0ЛЛ> 
зонних квазічастинок у кристалах. Досліджено п о в н о т у,
ортогональність та симетрію оазисів. Показано, ш  
використання ОПП <к-пакеті.в> дозволяє звести задачу 
лроліжного зв'язку до задачі теорії з о у р є н ь. Аля екситонів 
Френкеля ОЛП дозволяє дослідити випірне квантування енергії 
а кристалічній плівці .

Лроолема адекватного оазису станів «і зичної системи 
відіграє значну р о л ь  у  о п и с і  енергетичного спектра 
квазічастинок у неоднорідних структурах, а такош в аналізі 
кінетичних процесів, У стаціонарних задачах неоднорідність 
системи зумовлена, як правило, ооривами періодичного 
потенціалу, пов'язаними з межами р о з п о д і л у  середовищ, ‘а



в
іavow 91 спровокованими і hopганили включенням* та ос'ємними 
порушеннями. Роль СВОЄРІДНОГО дефекту, ЯК ВІДОМО, ВІДІГРОЕ 
також вільна нереконструйована поверхня криствлу. Пас пісне 
й Інша формп неоднорідності, яка ісмуе навіть У фізично 
однорідних середовищах, але эа нестаціонарних Упав: 
просторово неоднорідно» ноже пуги початкова матриця густини 
(ПГ). Збудження і релаксація неоднорідного розподілу 
частинок у твердому тілі описусться за допомогою кінетичних 
рівнянь за неоднорідних початкових умо®. йля ілюстрації 
можна навести приклад екситонів У молекулярному кристалі, too 
виникають при літ світла в ілпульснону чи стаціонарному 
решит. Зокрема, в останньому випадку неоднорідність 
розподілу пов'язана з процесами-поглинання екситонів1 у 
сєрєловиш. Характерною ознакою неоднорідності с порушення 
трансляційної інваріантності <Т1> розв'язку рівняння
Щрелінгера. В однорідних нестаціонарних системах__такі
трансляшйно-неінваріантні розв'язки завили с 
нерівноважними; вони еволюціонують до Рівноважних 
розв’язків.

й т  неоднорідної системи імпульсне зовраження оазису 
хвильових функцій ext) lk"*> не може вважатися за адекватне 
аоо зручне зображення, оскільки кінетичне рівняння для 
діагональної ПГ у цьому випадку зовсім не містить інформації 
щодо ступеня нєолнорідностг. Така інформація міститься У 
недіагональній частині ПГ. Згідно з лоорє ві домою процедурою 
розподілу на діагональну та не діагональну еволюції 
Ііваниига-Порі С7.8] , за деяких умов внеском не ді аг анальної 
частини можно знехтувати. Зокрема, при переході до 
адекватного зображення оазису XT початкова умова задасться 
діагональною ПГ і в- подальшій еволюції недівгональні 
складові ПГ участі не obpvtu.

Аналогічні міркування мають сгУТи наведені І по відношенню 
до координатного вазису ІЯ > С f  - вузол кристалі чної 
гратки).

Пакетне зосраження оазису X? квазічастинок Е п р о м і ж н и м  
між координатним та і м п у л ь с н и м  оазисами: воно о п и с у е  стани з 
р о з м и т и м и  імпульсами та координатами. У певній мірі в о н о

пащє претендувати на адекватний, опис неоднорідної кінетики.
Поперед у с є, , система пакетних X? повинна мати всі



7
властивості базиса: пути повноп, ортогональное та норлуслою 
(9]. Кріп того, пакети лають сути сташонарнили, тоото 
такили, но не розпливаються протягол асилптотично великого 
часу. Запропонована в І главі процедура «нчіУвання пакетних 
эоораженнь мстить у сові певний контроль за повнотою, та 
ортогональніств надору X?. Показано, во ^-пакетнолу базису 
відповідає набір квантовим чисел < ?.if ). де Ы'П векторів if 
завдають в зоні бяі/шена иентяи пакетів кожний оо'споп AV, 
який влішус П станів, а П значень £ створюють супергратку в 
координатнопу просторі. Силєтрія супергратки повинна 
співпадати з сииетрісю гратки. Хвильова «ункшя базису в 
оіновинірнолу випадку с

Різні тили квазі стаціонарним пакетним зображень
розрізнюються за спосооол відоору станів зони Брілюєнв в 
пакеті: <-пакети. АХ-лвкетм. M -пакети. Тут розглянуто

співвідношення невизначеностей в пакетним станам,
проаналізованої залежність від координатного квантового числа 
X* та від числа станів у пакеті П. Ортогональний пакетний 
оазис використано для розв'язку проолєли перенорлування 
спектру зонним квазічастинок у присутности просторовим

нєоднорідностей. Галільтоніан систели, який мстить поряд з

проиесали переносу також І неоднорідну залежність єнєргіт 

від координати, за допологою унітарного перетворення 
переводиться до пакетного зображення. Така процедура 
дозволяє звести задачу проліжноі сили зв'язку до задачі
теорії зоурєнь. При иьспУ, поряд з основною частиною
переносу, діагональні елеленти латриш галі льтоніана 
влішують І координатну залежність. Зроблено аналіз
оптилальним паралетрів ОПП. Розглянуто також проолєлу 

спектру екситона Трєнкєля в лезоскопічній плівці.’ ОПП, яке 
проведене для поперечного руху, дозволяє врахувати 
неоднорідність зонно! єнєргіт екситона. Інтегрування в 
повздовжніх напрялках у випадку диполь-дипольного
резонансного переносу зроблено точно. Показано, иш екситони

с = л1 
с ХК,к \ ,К  *

,1 / 1* 
*•# /7Г t 0.

(1)
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відчувають елективне виштовхування вія границь кристалу, а 
такош то пезоскопічний випадок впішув зародки е*ект> 
неаналітичності зонної енергії дипольних екситонів 9 
нєскінчєнопу кристалі.
н д р у г і й  г л и я і  розвинута теорія електронних станів в 
оопешених систепах квантових яп (AfQVS). У перших параграфах 
глави розглянута систепа N одновипірних плоских потенційних 
яп шириною а, розділених нескінчено тонкими 
8-*ункшональнипи оар’срапи з коефіцієнтами непрозорості 
ПСЕЭ, які залетать від енергії £ <нал.1>-

Пал.1 в-потвншйна сисвіа ян -  дираківського греоіния: 
e-стала гратки: ип ,- зовнішні бар'єри; О-кпєсіш ент

uannmnnnrti '* пііитпінши m i пНВПРОЗОРОСТІ ’ ВНУТРІШНІХ
Гашльтоніан такої поделі пас вигляд:

б а р  е р і  в.

(2)
л * *  A N-1
н  =-4 <- І + ® В  ї - /а) ) . . 

т  1=1 
Енергетичний спектр і власний оазис задачі одержано в 
прянопу розв’язку системи 2N+2, граничних унов для XT та и  
похідної. Иатриця систепи граничних упов наведена у таол.1. 
Петернінант шсі натриш наЕ структуру

ї ї  Г  І»; ] *
де ^(tf-Aslniea + 2П ксозка, »=зіпко, (і =-£2 зіпка-ксозка. 

A0=KCn+K)cos(ca + (Ekp-K^iniea, i»0=ie0slnfca+iccosKa,

<0= C2mw 0- ; к = С2ш Ю 5/?Т».
Параметри правої г раниш Д . визначаються так сапо, як і
для лівої граниш »0 , Ад, де треоа з р о о и т и  з м і н у  індексу 
=> 1. UQ=> U у Завдяки збігові діагональних елементів



Л Л яшт
патриш 2*2 А, ступені А"* вирпшпвться через парні т* 
непарні доданки оімотального розкладу.

ТАБЛ. 1 Патриия систепи граничним Упоа.

Zq=1, A=Z,=-1. Y0=*q, Y, =*, . V = V,=-Ae . В * вїка,

с  = ( u + ю  0llta  ,  d= - и  + а

9

€ = signCiO. е = s lg n U ). U )
ио дозволяє записати детершнант у коппактнопу вигляді. 
Панчи на увазі, сю Dtl повинен дорівнювати нули, э 
урахуванням <3> одєрмусгш дисперсійне рівняння для спєктру 
станів. Аналіз цього спіавідноаення приводить до висновку.



во поверхневі ізольовані чи локальні рівні існують лине в

ооласті ** > 0 С?=ф. Рівняння локальних станів залежить вів
знаку №

/-£■* = < С9)

< = С slgnCfO .
В ооласті А» < 0 ({=-£) стани аїльно згруповані в 

енергетичному інтервалі, який обмежений сусідніми нулями to­

cos ^  т  lg<tl ** = costee ♦ -В- slnw* Сб) 

O^arctanC-jji/^l); m-N-2.

Завдяки залежності к від * у Сб), ооласть зміни « для різним 
зон вміюує від т  до N шлим значень при умові f(*)= arccosC- 

Вплив границь f0.ft для m  >>1. як ш  видно з (б), 
відгукується на станам «поблизу від дна чи стелі зони. Роль 
трансляційного мвильового вектора відіграє величина *t/m. 
Число станів в зонам змінюється від N-2 до N ; недостатні 
стани визначаються розв'язками Сб). Мається на увазі такой, 
єно розглянута пр0ііедура~р0зв'язування задачі на власні 
значення допускає залежність параметрів <*, Q від енергії Е 
Граничні пєрємоди О * •, Q * 0 у Сб) і Сб) дають відомі 

наоори розв'язків для ізольованим потенційним ям шириною <* 
у першому випадку та спектр в ямі шириною Na- у другому. 
Розв'язок рівнянь С5).Сб) для конкретного значення В в 
області E<Uq веде до системи дозволеним та забороненим зон, 
шо чергуються, з об'ємними і поверхневими локальними станами 
в забороненим зонам. Сукупність таким результатів для різним 
Q, які належать деякій ооласті, дає Ш-діаграмУ станів 
<мал.2). Кінцеві потенціали при цьому Фіксовані. 
£&-діаграма дозволяє наочно представити енергетичний спектр 
систем зі змінною прозорістю внутрішнім бар'єрів ПСЕ). 
Специфіка в-виглядним потенціалів з’являється тут у 
співвідношенні ДЛЯ ЗОННИМ стель К(=ИІ/а (нулі і»: дно зон 
залається нулями А.
Проста 8 - п о т е н ш й н а  подель дозволяє дослідити Феномен 

енергетичного ЗСУВУ ЗОН У ПРИСУТНОСТІ оо’ ємної чи* 
приповерхневої неоднорідності. В даній главі розраховано 
®^!зграии контакту системи квантових ям при параметрах

10
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Gate э лета/шл та вакуулол. Розглянуто таиош вплив 
параболічної об'слної потенційної яли ив енергетичний 
спектр. Одержано точний розв'язок для омыв складного
Пал. Z. diarpana енергетичного спєктру силєтричнот системи 
плоских потенційних ял аля о*0СО)=/2. Дозволені зони єнєргіт 
забарвлені, ill мі я А с границею ві докрєилєння локальних рівнів 
в заборонених зонах. Поверхневі рівні - неперервні лінії 1-8.

випадку ояновилірнот канонічної лоделі Кроніга-Лемні з 
бар'єрами, які лають кінцеву товиину. Лиспєрсійнє рівняння 
тут лає вигляд СЗ)

(Хо- ро D V*( -ij “ 0 •' "=АМ* (7)

де Ла = А0 - Q e?q  . 5,= к^д -Д . X, = h - к /  

Д = Л іп ка shicfr - кк со$ка ch«J;

ft =- і ^іпад sh*& - кк cosna chiea; А,= f ^ . 1 ;

jj = *  sln«a chftt) + к совка shica :
X =іік(к coskq sh»c£ - кк sinica ch«0;

Граничний перехід t>*0, к3Ь=20, вас р о з в 'я з о к , я к и й  в у л о  

одермано висів яля <5~еианого оопешеного потенційного 
гребінця. Діагональні елементи латриш не д о р і в н ю ю т ь



оаин одному, то ш використовувати співві«ношення (4) не­
можна. Однак і в иьопу випадку спроможність аналітичного 
розв'язку С7) визначається спроможністю представити ступінь 
натриш А, чєрєзлдєяку ступінь елементів цієї натрииі. Пля 
досягнення метц \  представляється у вигляді супєрлозиш! 
двох ратрииь Иу Згг  які паять репродуктивні властивості 
Л**в|Д| і, кріп тог о, л задовольняють упові ортогональності

12

Х,**дга=0.

(0)

Розв'нзок системи СО) та підстановка ступенів в С73 
дає загальне дисперсійне рівняння для обмеженого потенціалу 
Кроніга-Пенні

Р  + ] Ср,- XjOCXg? - +[ у. - / х ~  IjH
-- (10)

кС®’о+ + ‘’’і**5 = 0> ЯкД+рч/г, 4xp=cS-fi’)2+4Si,

де нулі круглих дужок визначають поверхневі стани, а нулі \
- new і зон. Рівняння для зонних станів пає вигляд
поди*ікаип канонічного розв'язку Кроні ге і Пенні [101. який 
бУв одержаний для неоопеженот систепи в наближенні 
трансляційної інваріантності. Розраховані у другій главі 
£П-діаграпи дєпонструють повний спектр систеп квантових яп в 
залежності від вирини та висоти внутрівніх та зовнівніх 
бар'єрів, Для фрагпенту ХТ.в /-елепентарній ко н ірш маємо

де /» [-§-] +1, pj=-sinCiu,), A^-kcosCkx,), i»g=l, 
P]="SinhCRXj), AjS-iccoshCRXj), xfX-la+a., 7f- коефіцієнт
нормування. Верхня частина С11D описує вигляд X? всередині 
япи, а нижня - всередині оар'єру. Співвідношення С Ш
о п и с у є як локальні, так і зонні стани.

За допомогою й-потениійної noaent р о з г л я н у т о  також



л р о о л є м у огинаючого рух» квазічастинок. Результати 
аналітичного розрахунку системи MQVfS, mo чергуються, 
показують, иш якщо к і л ь к і с т ь яп У шарі сільва, ній 10-13, то 
вплив в н у т р і ш н і х контактів на зонні рівні та полоиенмя країв 
енергетичних зон є палип. Застосований математичний мето* 
дозволяє одержати точний р о з в 'я з о к т р и в и м і р н и х MQPTS нового 
ти п у - с ф є р и ч н и х , які зкомпоновоні зі с ф є р и ч н и х шарів р і з н и х 
патері алі в, ио чергуються. Навеаені віялові ані ЕП-яіаграпи.

Зр о о л є н о аналіз модельних квазіо л н о в и м і р й и х с т р у к т у р - 
низок Кр о н іга-Пенні. йля обмежених ланцюжків У потенційній 
с к р и н ь ш  , а також яля ц и л і н д р и ч н о г о ланцюжка з ф і н і т н и м и 
потенційними япапм одержано, в і д п о в і д н о , точний та 
всипптотично точний р о з в 'я з о к залачі на власні значення. 
Показано, шо поперечне вимірне квантування веде до 
хвилеволного з с у в у всієї спектральної картини.

Комоінаиія о д н о в и п і р н и х р о з в 'я з к і в яас з м о г у р о з в и н у т и 
т є о р і ю д в о в и м і р н о г о та т р и в и м і р н о г о кристалів Кр о н іга-Пенні. 
З'ясовано, то зонний спектр, а такош вн ут ріш ні локальні 
стани в таких моделях одержуються аналітична з асимптотичною 
точністю. Шодоіграничних станів кристалу Кроніга-Пеині, то 
вони п о т р є о у ю т ь використання теорії з о у р є н ь .
Л  діідна главі результати перших двох глав використовуються 
для аналізу кінетики квазічастинок - електронів та екситонів 
У неоднорідних і анізотропних сереловимах. За допомогою 
формвлізму ПГ розглянуто деякі загальні проолєми квантової 
кінетики неоднорідних систем зі славкою взаємодією. 
Безпосередній розклад Формального розв'язку рівняння 
Пі увілля-фон Неймана дозволяє оез урахування гіпотези про 
хаотизаиію одержати патрицю Густини у другому та наступних 
порядках теорії зоурвнь по взаємодії. Запропоновано 
діаграмне представлення ряду ПГ по взаємодії для 
результуючого статистичного оператора. Використання У цьому 
випадку ОПП дозволяє за допомогою процедури іівани! га Норі 
одержати розв'язок квантового кінетичного р ів н я н н я  лля 
неоднорідної системи.

£ декілька ситуацій, коли використання пакетних станів у 
кінетиш зонних квазічастинок має оути зручним. Насамперед, 
мова моие йти про системи, ле порівняно легкі квазічастинки 
взаємодіють з нєоднорідностями типу приповерхневого ЗСУВУV

13
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зон, дефектами, домішками та іно. Кріп того, навіть у 
•ізично однорідній системі можливі неоднорідні початкові 
умови для квазічастинки. У главі розглянуто кінетику 
неоднорідної систепи екситонних пакетів, які слаоо 
взаємодіють з Фононами. На вазі співвідношення для 
ймовірності переходу пакета У Фазовому просторі Х-К одермано 
критєрій дифузійного наолишення. Показано, то процес 
встановлення Рівноваги в однорідній системі екситонів, аш 
взаємодіють тільки з акустичними Фононами, ножна представити 
У вигляді накладання концентричних хвиль густини, які 
розходяться від центру зони Бріллюена зі швидкістю, во 
наростає, та амплітудою, иш зменшується, на фвктор больимана 
е х р ( - е ( В н е с о к  оптичних фононів у еволюшю має вигляд 
плоских хвиль густини в імпульсному просторі, які рухаються 
вздовж координатних осей з Фазовими швидкостями.

За деякої геометри неоднорідного збудження екситонів у 
кристалі заселеність віддаленої частини кристалу обернено 
пропорційна квадрату відстані до поверхні збудження і 
лінійно росте з часом. Дисперсія заселеності повторює 
фононний спектр. У термінах ОПП задача про розсіювання 
зонних частинок на просторових нєоднорідностях зведена до 
задачі теорії зоурєнь.

Питання прояву анізотропії в міграції енергії 
електронного збудження в молекулярних кристалах, а також про 
характер цієї міграції належить до найбільш давніх проблем 
кінетики. Взаємодія когерентних електронних збуджень з 
Фононами у сильно анізотропному середовищі < молекулярному 
кристалі) з великою неаналітичністю в дисперсії зонної 
енергії містить багато нез'ясованостей щодо впливу різних 
Факторів анізотропії на кінетику. Важливим показником 
характеру міграції у таких середовищах є тип температурної 
залежності коефіцієнту дифузії < Ш .  У таолииі 2 наведені 
загальні взаємозв'язки між характером наближень у 
розрахунках та температурною залежністю компонент тензора 
дифузії .

Одночасне врахування різних Факторів, які впливають на 
температурну залежність КИ: нєаналітичності зонної єнєргії, 
анізотропії екситонної маси та єкситон-фононної взаємодії, 
виходу за межі довгохвильового наближення, врахування
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геопетрм прямої та оо вр нєн ої граток кристалу, врахування 
н є п р ужн ост і розсіювання та, насамкінець, вн е с к у о о є р т о в о г о 
р у х у молекул У є к с и т о н-ф о н о н н у взаємодію,- лає змогу оцінити
Таблиця 2

Характер наближення °Ь Ь
Аналітична ізотропна екситонна 
зона. Довгохвильове 1 пружне 
наближення. ........

j- 1/2 у-1/2 т-\/7

Ьікситонна зона з ізотропною ана­
літичною частиною та сильною неа- 
налітичністю. Довгохвильове 1 
поужнє наближення.

7"1 Т-2 Г 1

Анізотропна екситонна зона з 
сильною неаналітичністю. Довго­
хвильове і пружне наближення. Г 0 ■р- S/4 

»
Т

Анізотропна зона з сильною неа- 
налітичністью. Вихід за межі 
довгохвильового 1 пружного наб­
лиження. врахування взаємодії з 
обеотасчими Фононами.

г-1/2 т-\/1 т

роль кожного э них «акторів. Розрахунки вказують на велике 
значення експврипентальних упов спостерігання пі грат і 
енергії електронного збудження в анізотропних ПОЛЄКУЛЯРНИХ 
кристалах.

Результати другої глави використані тут для одержання 
точного р о з в ’я з к у задачі пр о коливальні поли обмеженого 
класичного одновипіяного ланцюжка, ооз урахування в і до мих 
періодичних граничних умов та наближення трансляційної 
інваріантності. Розглянута також взаємодія частинки, яка 
рухається в п о л є л ь н о п у З^потеншалі Кроні га-Пенні, з 
коливаннями иього потенціалу. Показана наявність палого 
параметра в цьому випадку. Розвинута теорія розсіювання 
частинок на коливаннях потенціалу квантових ям. 
Суперграткові ф о н о н и л і м і т у ю т ь р у х л и в і с т ь і д и ф у з і ю частинок 
у таких системах.
В ЧЕТВЕРТІЙ глані р о з г л я н у т о оптичні пр о я в и взаємодії 
електронних збуджень з межами р о з п о д і л у 'екситонний кристал
- метал", "екситоний кристал - вакуум" з урахуванням 
анізотропії кристалу і пр ос тор ово ї дисперсії в області 
ізольованого екситонного резонансу. Розв'язана прослена 
власних електромагнітних мод обмеженої періодичної шаруватої 
с т р у к т у р и без використання наближення трансляшйної 
інваріантності. Розглянута налгратка містить N пар шарів.



ЩО чергуються, з діелектричними проникностями та
Показано, шо у неперервному спєктрі власних частот п р и A/*20 
виникають щілини, які мають ін т є р ф є р є н ш йну п р и р о д у і д о ор є 
виражену періодичність. Проаналізовано к у т о в у та геометричну 
залежність зонних параметрів електромагнітного поля, а такош 
локальних мод, які відокремились. Передоачено ефєкт 
покусування ториьового випромінювання надграток. Одержано 
нормальні злектромагнітні моли У анізотропному середовищу 
<лоноклинна сингонія) з п р о с т о р о в о ю дисперсією. Для випадку 
ЙГУ загального вигляду р о з г л я н у т о задачу пр о р у х енергії 
ЄКСИТОННОЇ 'ХВИЛІ через кордон р о з п о д і л у середовищ. Зр о о л є н о 
розрахунки коефіцієнту пропускання енергії д о в і л ь н о 
поляризованої хвилі, яка падає з о о 'см у к р и с т в л у на границ» 
З металом. Розрахована таком константа швидкості гасіння 
когерентних екситонів на граниш р о з п о д і л у 'метал 
напівпровідник'. Одержано залежності інтегральної швидкості 
гасіння екситонних хвиль від температури, т и п у ЛГУ та зазору 
мім поверхнями металу та екситонного кристалу.

Поляритонна люмінесиеншя дипольного екситонного 
кристалу, який граничить з металоп, розглянута У 
завериальній частині глави. У спрощеній моделі 
єксигон-фононної взаємодії розраховані дисперсійні 
залежності коефіцієнта пропускання для р і з н и х напрямків. 
Більш складна модель запропонована для о п и с у спектра 
люмінесценції в ооласті сінглетного екситоне для 
кристалічного антраиена, який контактує з р і з н и м и 
середовищами. Модель впроваджує як деталі ф о н о н н о г о спектру 
кристалу, так і неаналітичність зонної енергії: вона
дозволяє провести аналіз походження основних піків с м у г и 
люмінесценції. Розглянуто таком внесок ооеятаючих ф о н о н н и х 
гілок у форму спектра люмінесценції. Ро з в и н у т о п о л я р и т о н н у 
модель і на випадок мультипольного кристалу. Запропонована 
теорія оазується на уявленні п р о змішані му ль тип оль ні 
моменти, які мають оєзпосєрєдній експериментальний сенс. 
Вираз для електростатичної енергії взаємодії двох 
розповсюджених у просторі зарядів п і сл я розкладу у ря д по 
1/R і ракторизаиїї виразу під знаком інтегралу наоувас 
вигляд
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v* Y  Y r ^ T  Y. D*ft- fy<ar .. *stPy ...Ps>D(pb ,  fy,
a ”0k-l a.M,.P, ^ 2 ^

де змішані м у л ь т и п о л ь н і  моменти <ЗПП>:

Коефіцієнти розкладу <а,....а6І(ї1.. pg> та* граниш зміни 
індексів визначаються процедурою Розкладу (12). Операція 
усереднення в правій частині С13) п р о в о д и т ь с я п о ' координаті 
1 молекули Йа . на Відні ну віл звичайних м у л ь т и п о л і в, ЗИП е 
т я м з о р и не оільш як п'ятого рангу. Ця ооставина по ря д- з' 
властивістю адлитивності істотно полегшує розрахунок ЗИМ 
старших п о р я д к і в .
В п'ятій,главі р о з г л я н у т о деякі питання фі з и к и о о 'ємних та 

ДИСПЄРСНИХ МОЛЄКУЛЯРНИХ ф є р іелектриків ЩОДО ПРОЯВУ 
с в іт лов от дії на ф є р іелектрик та орієнтаиійного 
упорядкування в дисперсній ф є р іелектричній с т р у к т у р і. Пля 
квазікристалу, який складається з однакових сф є р и ч н и х 
кристалічних частинок молекулярного ф є р іелектрика, 
розрахована енергія взаємодії пари с ф є р и ч н и х частинок, пр и* 
ц ь о м у використано припущення п р о пануючу 
квадруполь-квадрупольну взаємодію у такій системі.

4я2о? а?
V V =-
*  2 7 w 01

r -C0SX)Sin2et SinZjSinSj -C0SXjC0S2ev 1
= 3e0P, ; SlnXjSine, 0 SlnXjCOSe,, і

*■ -C0SZ(C0S2ei SlnijCOSS, COS*jSln28, J

C14)

Тут ^-оо’єм елементарної к о м і р к и, - сф є р и ч н и й кут

диполя Р, кут Хі задає орієнтацію площини квадруполя

відносно напрямку Ру %\<Х% визначають відносну орієнтацію
квалруполів <РК <Я> на основі розрахунку енергії 
орієнтаиійного зв’язку частинок для декількох типів граток 
роситься висновок про спонтанне орієнташйне впорядкування 
таких систем. Розвинуто вкісну тєорію зміни знаку 
фотоліелектричного ВІДГУКУ в молекулярних фєріелектричних 
кристалах. Оаєрлвні в даній главі результати

Л Н ‘Б  ім- В ' Ст-еф8‘A H V K -раши



використовуються лля аналізу є ф є к ї у пяп'яїі в л и с п є р с и о и у 
середовищі кристалічних фєріелектричних КУЛЬОК 
проєкситонного єфєкту нап'яті. Показано, то дисперсна 
фєріелектрична структура має оути елективним матеріалом лля 
оооротнього запису та Збереження інформації, яка моше 
керуватися спільною ліси світла га статичного електричного 
поля.

ВИСНОВКИ
У заключному р о з д і л і дисертації Сформульовано основні 
результати -послі дження, які инипгатьгп нн звхигл.

1- Знайлено клас ортогональних пакетних зображень С ОПП) 
зонних квазічастинок. Послілшено типи ОПП, їхні оазисні 
властивості та ортогональність. Досліджено пєрєнормуввмня 
спєктру зонної квазічастинки в присутності нєолнорілності. 
Показано, то в ОПП нєолнорілна залача моше оути звелена до 
задачі теорії зоурєнь, якио просторова розлріоність пакету 
набагато менша за характерний розмір нєолнорілності. У 
випадку оо'ємної нєолнорілності просторова залешність 
енергії зумовлена координатним квантовим числом ^ Х К  “ 
1 /Xа. Для молекулярних плівок з мезоскопічнини товщинами за 
допомогою ОПП розглянуто проблему вимірного квантування 
зонного спектру разом з проблемою впливу приповерхневого 
оориву потенціалу гратки.

2. Знайдено точний р о з в 'я з о к о л н о в и м і р н о і обмеженої
системи плоских потенційних ям CMQVS), розділених 
в-потеншйнипи бар'єрами. Отримано повний спектр цієї 
системи, який містить зонні, а також поверхневі то оо'ємні 
локальні стани. Одержано дисперсійне рівняння для зонних 
станів - модифіковане рівняння Кроніга-Пенні, а такой 
рівняннр оо'ємних та поверхневих локальних станів. 
Запропоновано наочний засю представлення картини 
енергетичного спектру у1 залежності від проникності бар’єрів 
за лопоногои £П-діагран. Показано, ио аналітичний розв'язок 
їснує для сім'ї 5-потеншйних надграток і одновимірних 
потенціалі з  Кр о н і га-Пенні- - екситалів, аля яких стала гратки 
та інші параметри потенціалу залетать від енергії. У
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6-ЛОТЄНШ АНІ А новелі такой/ РОЗГЛЯНУТО лроолєну зсуву 
енергетичних зон а ПРИСУТНОСТІ оо‘енної чи приповерхневої 
неоднорідності. Ш-діаграни для контакту системи квантових 
ин э металом та вакуунон, а таком у випадку зарядженої 
поверхні, показують виникнення олиз країв зон вузької 
підзони приповерхневих станів. Вплив параоолічної оа’е н н о ї  

потенційної яни на єнєргєтичиа спектр проявляється у 
відщепленні від дна всіх зон системи локальних станів. 
Розраховано повниА спектр систен MQ9fS, що -чергують, з 
8-вигляднипи ніш'яннипи оар'срани. Показано, шо для 
достатньо товстих шарів CAf>10-lS) вплив внутрішніх контактів 
на зонні рівні та положення країв зон с налип. Огинаюча 
подуляшя потенціалу ноже проявитися лише у відщепленні 
внутрішніх локальних станів.

З- Знайдено точний р о з в'я з о к оонеженої о д но вип ірн ої 
канонічної ноделі Кроні га-Ленні з бар'єрам* скінченої 
товшини оез використання наолиження трансляційної 
інваріантності. Отринано £Й-діаграни повного спектру систепи 
для р і з н и к паранетрів в н у т р і ш н і х та з о в н і ш н і х о з р 'є р і в .

4. Ро з г л я н у т о т о ч н и й р о з в 'яз ок т р и в и н і р н и х MQWS нового 
т и п у  - с«є р и ч н и х, які складені зі с ф є р и ч н и х шарів рі зн их 
патерів л ів, иш ч є р г у ю т ь .  Розраховано £П-діаграни таких 
с т р у к т у р . Проведено аналіз р о з в 'яз ку ци лі ндр ичн ої ни зк и 
потенційних яп. Показано, що зонні стани, а також внутрішні 
локальні стани пають асимптотичну точність. Шоло спектру 
поверхневих станів, то він характеризується параметрон 
малості - відношенняп довжини спаду стану зовні до довжини 
спаду всередині ланцюжка. Ро з г л я н у т о вплив поперечного 
р о з м і р н о г о квантування ру ху в ци л і н д р и ч н і й квазюдновинірніа 
низці потенційних яп на енергетичний спектр. На прикладі 
ноделі, яка пас точний р о з в 'я з о к , показано, то в оопеженій 
ланцюжковій систеш квантових яп зовнішні локальні стани 
зосереджені оіля т о р ш в  ланцюжка.

З. Закладено основи теорії двовимірного та тривипірного 

кристалу Кроніга-Пенні як надзвичайної ноделі твердого тіла, 
то має точний р о з в 'я з о к . Показано, то зонний спектр, а також
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внутрішні локальні стани uiei моделі м о ж у т ь о у т и одержані 
аналітичними метолами з асимптотичною т о ч н і с т ю. Для 
граничних станів розвинута теорія з о у р в н ь по і с н у ю ч о м у 
малому параметру. Показано, то в д в о в и м і р н і й системі
потенційних ям - п р я м о к у т о в і й плівш зовнішні граничні стени 
локалізовані оіля ку т і в п л і в к и чи інших макроскопічних 
в и с т у п і в . Показано, шо в обмеженій системі потенційних яп ■ 
паралелепіпеді зовнішні поверхневі стани локалізовані 
поблизу вершин кристалу чи іншім макроскопічних виступів.

6. Аналіз одновиміphot ноделі, яка мас точний р о з в 'я з о к
покозуе, <ш з ростом N п р и Atel9-20 встановлюється
асимптотична байдужість енергетичного с п є к т р у поло вигляду 
ХВИЛЬОВОЇ ФУНКЦІЇ <Х?> ПРИ УМОВІ II неперервності І 
неперервності її похідної. Показано, по точне зонне 
дисперсійне РІВНЯННЯ обмеженої системи ПРИ N+ * переходить 
до рівняння Кроніга-Пенні, яке отримано у наближенні
трансляційної інваріантності. Показано п р и н ц и п о в о 
“неблоховий" характер точних X? обмежених одновимір н и м ,
двовимірних та тривимірним потенціалів Кр о н іга-Пенні.

7. Показано, шо внесок акустичним ф о н о н і в у процес
становлення термодинашчнок рівноваги в однорідній системі 
екситонів иоі-на уявити як суперпозицію мвиль густини в 
імпульсному просторі, які розходяться від центру зони 
Брілюена зі зростаючою швидкістю та амплітудою, шп
зменшується, помноженою на Фактор больияана. Внесок о п т и ч н и м 
фононів У становлення термодинамічної Рівноваги од но рід ної 
системи екситонів можна представити с у п є р п о з и ш е ю  пласким 
хвиль, які рухаються вздовж осей координат та
больиманівського Фактору. Для неоднорідного випадку, коли в 
малій частині екситонного кристалу зовнішніми Факторами 
піятримуеться постійна густина збуджень, розв’язано квантове 
кінетичне рівняннп. Одержано просторові і часові залежності 
екситонної густини. Показано, шо на початковій стадії 
еволюті лиспєрсія заселеності частини кристалу, далекої від 
зони накачки, повторює ірононний с п є к т р кристалу. У задачі 
про температурну залежність тензора дифузії електронного 
збудження в молекулярних кристалах з анізотропісю та

20
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непналітичністя зонної енергії екситона виконано послідовив 
врахування » аналіз різних Факторів: анізотропії екситонної 
паси та єкситон-фононноі взаємодії, виходу за пем» 
довгохвильового наближення, врахування геопетрп пряпоі та- 
зворотньої гратки, нєпружності розсіювання, дисперсії 
фононного спектру та внеску Обертальних ступенів свобод*. 
Показано, то з урахуванням усіх иих Факторів температурна 
залежність основних коппонент тензора дифузії співпадає з> 
експериментальною.

Знайдено точний розв'язок коливальної задачі для 
Обмежених простого та складного ланцюжків без використання' 
періодичних граничних упов. Для простого ланцюжка одержано 
Умови відщеплення локальної акустичної поди, якшо є зовнішня 
дія на кінцеві атопи. Пля складного лінійного ланцюжка1 
розраховано зонну структуру, а також отримані Умови1 
відщеплення локальних под - акустичної та оптичної.

9. Знайдено точний р о з в ’яз ок задачі пр о електромагнітнг 
поди оопеженої надгратки, яка пістить N пар шарів з 
п р о н и к н о с т я п и Є] і е2, що чергуються, без використання 
наближення трансляшйної інваріантності. ПЬказано, що в 
н є п є р є р в н о п у спектрі власних частот пр и N*20 виникають 
пилини, які нають ін т є р ф є р є н ш й н у  пр и р о д у та доорє виражену 
періодичність. З аналізу к у т о в и х і геометричних залежностей 
парапетрів зон електропагнітного поля пєредоачено єф вк г 
Фокусування ториьового випрошннювання надграток. Одержані 
норпальні хвильові р о з в ’я з к и  в анізотропному середовищі з» 
п р о с т о р о в о ю дисперсією для поноклінної сипетріг. Оі-рипано 
вираз для коефіцієнта пропускання енергії довільно 
поляризованої екситонної „хвилі. Розраховано залежність- 
інтегральної швидкості гасіння екситонних хвиль ві'д; 
тенператури, типу АГУ та зазору ш ж  поверхнями' металу й1 
екситонного кристалу.

10. Запропоновано теорію поляритонної люмінесценції 
трьохшарової системи, яка пістить дипольний екситонний 
кристал, діелектричний прошарок та шар металу скінченої 
ТОВЩИНИ. В спрощеній моделі екситонної і ФОНОННОЇ підсистеми
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•розраховано дисперсійні залежності коефіцієнту пропускання 
для р і з н и к напрямків. Ро з в и н у т о теорію по ля р и т о н н о і 
люмінесценції кристалічного антрацена, я к и й контактує з 
р і зн ими середовищами. Мидель, яка містить деталі ф о н о н н о г о 
спектра кристалу та нєаналітичність зонної енергії, дала 
зм о г у пррвести аналіз п р и р о д и основних п і к і в с ч у г и 
л и п інесиениіі. Показана, що положення першого п і к у 
люмінесценції кристалу, який пас межу з товстим иарон 
металу, моше виконувати р о л ь ідентифікатора частоти 
екситонного резонансу. Ро з в и н у т о теорію по ля р и т о н н о і 
л ю м інесиениі і м у л ь т и п о л ь н о г о кристалу, яка пазується на 
уявленні пр о зшшані му ль тип оль ні моменти. Останні пі стять У 
собі різні -мультипольні взаємодії з однаковою п р о с т о р о в о ю 
залежністю та лають безпосередній експерипентальний сенс. 
Здійснено аналіз в і д н о с н о г о внеску п о с т у п о в и х та овеятавчик 
ф о н о н і в , а також статичних та перехідних зніааних 
м у л ь т и п о л ь н и х поментів у ф о рм у спектра люмінесиениі і.

11- Показано, шо зміна знаку ф о т о д іелектричного в і д г у к у , 
яка наявна в ряді молекулярних кристалів, nowe о у т и 
спричинена поляризацією екситонних давидовських підзон 
молекулярного 9ЄРІелектрика. Одержано співвідношення для 
енергії оРіснтаиійної взаємодії квадруполя зі с ф є р и ч и о ю 
макроскопічною кристалічною частинкою, складеною з 
елементарних квадруполей: для енергії орієнташйної
взаємодії макроскопічної сфєричної частинки, складеної з 
елементарних квадруполей, з металевою плоскою поверхнею; для 
енергії орієнташйної взаємодії двох сфєричних 
макроскопічних кристалічних частинок, складених 9 
елементарних квадруполей. Розраховано орієнтаиійну енергія 
зв'язку для надгратки, складеної зі сфєричних частинок 
молекулярного »8Ріелектрика для кубічного та гексагонального 
пакування. Запропоновано фізичний принцип запису, 
збереження та зчитування інФояпаші, який базується на 
фотодіелектричних властивостях екситонів Френкеля в 
диспергованих ?єрі електричних молекулярних кристалах.
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