
ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2011. � 1 39Çîííàÿ ñòðóêòóðà è åå ãåíåçèñ èç ñîñòîÿíèé ïîäðåøåòîêâ îðòîðîìáè÷åñêîì MgGeN2Þ.Ì. Áàñàëàåâa , Ï. Â. Äåìóøèí, Å. Â. Íèêîëàåâàb , À. Â. ÑèëèíèíÊåìåðîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò, �èçè÷åñêèé �àêóëüòåò, êà�åäðàòåîðåòè÷åñêîé �èçèêè. �îññèÿ, 650043, Êåìåðîâî, óë. Êðàñíàÿ, ä. 6.E-mail: a ymbas�kemsu.ru, b elena_eruk�mail.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 23.06.2010, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 22.09.2010Ïîêàçàíî ÷òî, êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà MgGeN2 ïóòåì ñìåùåíèÿ àòîìîâ â ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêå íà âåëè÷èíû íå áîëåå 5% îò ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè ìîæåò áûòü ñâåäåíà ê ñóïåðïîçèöèè¾ïðèáëèæåííûõ¿ âûñîêîñèììåòðè÷íûõ ïîäðåøåòîê Áðàâå. Ïîñòðîåíû ñîâìåùåííûå çîíû Áðèëëþýíàäëÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è ïîäðåøåòîê. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé ýëåêòðîííîãîñòðîåíèÿ MgGeN2 â ðàìêàõ ëîêàëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè. Îïèñàíîâëèÿíèå èìåþùåéñÿ ¾ñêðûòîé¿ ñèììåòðèè â äàííîì êðèñòàëëå íà çîííûå ñïåêòðû.Êëþ÷åâûå ñëîâà: çîííûå ñïåêòðû, MgGeN2 , çîíà Áðèëëþýíà, ðåøåòêà Áðàâå.ÓÄÊ: 54-162.2:544.228:544.121.2. PACS: 61.50.Ah.ÂâåäåíèåÑðåäè ñîåäèíåíèé A IIB IVXV2 â íàñòîÿùåå âðåìÿíàèáîëåå ïîëíî èññëåäîâàëèñü âåùåñòâà, äëÿ êîòîðûõâ êà÷åñòâå ýëåìåíòà V ãðóïïû ïåðèîäè÷åñêîé ñèñòåìûýëåìåíòîâ âûñòóïàþò �îñ�îð, ìûøüÿê è ñóðüìà [1, 2℄.Íàðÿäó ñ ýòèì îáùàÿ òåíäåíöèÿ èçìåíåíèÿ �èçè÷å-ñêèõ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèé A IIB IVXV2 , ïîñòðîåííûõ íàââåäåíèè â èõ ñîñòàâ àòîìîâ àçîòà, óêàçûâàåò íà òî,÷òî èìåííî ñðåäè äîñòàòî÷íî ìíîãî÷èñëåííîé ãðóïïûòàêèõ âåùåñòâ ìîæíî îáíàðóæèòü ñîåäèíåíèÿ, îáëàäà-þùèå òàêèìè âàæíûìè äëÿ ïðàêòè÷åñêèõ ïðèìåíåíèéñâîéñòâàìè, êàê áîëüøàÿ øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû,âûñîêàÿ òåðìè÷åñêàÿ è õèìè÷åñêàÿ ñòîéêîñòü, à òàê-æå ñïîñîáíîñòü ê âûñîêîý��åêòèâíîé ëþìèíåñöåíöèèâ âèäèìîé è óëüòðà�èîëåòîâîé îáëàñòÿõ ñïåêòðà.Ñïåêòðû ýëåìåíòàðíûõ âîçáóæäåíèé (â òîì ÷èñëåçîííûå ñïåêòðû) êðèñòàëëîâ, ñîäåðæàùèõ íåñêîëüêî�îðìóëüíûõ åäèíèö â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå, èìåþò,êàê ïðàâèëî, ñëîæíûé õàðàêòåð. Ïðåäñòàâëåíèå êðè-ñòàëëîâ â âèäå ñîâîêóïíîñòè ïîäðåøåòîê ðàçëè÷íîãîòèïà Áðàâå [3℄ ïîçâîëÿåò îïèñàòü èìåþùóþñÿ ó íèõäîïîëíèòåëüíóþ, ¾ñêðûòóþ¿ ñèììåòðèþ è ïðåäñêàçàòüâûçâàííûå åþ òîïîëîãè÷åñêèå îñîáåííîñòè ñïåêòðîâýëåìåíòàðíûõ âîçáóæäåíèé òàêèõ êðèñòàëëîâ [4�6℄.Èçó÷åíèå ñèììåòðèè îáðàòíîãî ïðîñòðàíñòâà ïîçâî-ëÿåò óñòàíîâèòü ãåíåçèñ ñïåêòðîâ ýëåìåíòàðíûõ âîç-áóæäåíèé èç ñîñòîÿíèé ïîäðåøåòîê. Ïðè ïåðåñòðîé-êå çîí Áðèëëþýíà (ÇÁ) ïîäðåøåòîê â ÇÁ êðèñòàëëàâîçíèêàþò âûðîæäåíèÿ äâóõ òèïîâ: òðàíñëÿöèîííûå,ïðèâîäÿùèå ê ñâåðòûâàíèþ âåòâåé ñïåêòðîâ; à òàêæå

âûðîæäåíèÿ, îáóñëîâëåííûå áîëåå âûñîêîé òî÷å÷íîéñèììåòðèåé ïîäðåøåòîê.Â ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå ñ ïîìîùüþ ðàçðàáîòàí-íîãî íàìè ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà ¾SubFinder¿ [7℄â MgGeN2 âûÿâëåíû âûñîêîñèììåòðè÷íûå ïîäðåøåòêèàçîòà. Ïîñòðîåíû ñîâìåùåííûå ÇÁ äëÿ êðèñòàëëè÷å-ñêîé ðåøåòêè è ïîäðåøåòîê. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòûâû÷èñëåíèé èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ýëåêòðîííîãî ñòðîå-íèÿ MgGeN2 . Îïèñàíî âëèÿíèå èìåþùåéñÿ ¾ñêðûòîé¿ñèììåòðèè â äàííîì êðèñòàëëå íà çîííûå ñïåêòðû.1. Ñòðóêòóðà è ñâîéñòâà MgGeN2Êàê ïîêàçàëè èññëåäîâàíèÿ ïîðîøêà MgGeN2 , îíêðèñòàëëèçóåòñÿ â îðòîðîìáè÷åñêîé ñèíãîíèè. Åãîñòðóêòóðó ñëåäóåò ïðåäñòàâëÿòü êàê ïðîèçâîäíóþ îòñòðóêòóðû âþðòöèòà ñ ïîçèöèîííûì óïîðÿäî÷åíèåìàòîìîâ â êàòèîííîé ðåøåòêå è åñòåñòâåííîé äå�îðìà-öèåé âäîëü îñè b , îïðåäåëÿåìîé ìåæàòîìíûì âçàèìî-äåéñòâèåì âî âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå. Â òàáë. 1ïðåäñòàâëåíû îñíîâíûå ïàðàìåòðû ïîëó÷åííîãî òðîéíî-ãî íèòðèäà ìàãíèÿ.Ïëîòíîñòü MgGeN2 , ïðèâåäåííàÿ â òàáë. 1, ñîîò-âåòñòâóåò 4 �îðìóëüíûì åäèíèöàì íà ýëåìåíòàðíóþÿ÷åéêó. Îñîáåííîñòè êðèñòàëëè÷åñêîãî ñòðîåíèÿ òðîé-íûõ íèòðèäîâ òèïà A IIB IVN2 äåòàëüíî èññëåäîâàëèñüâ ðàáîòå [8℄, ãäå óñòàíîâëåíî, ÷òî îíè èìåþò îðòî-ðîìáè÷åñêóþ ñèììåòðèþ ñ ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïîéPna21 (� 33 èëè C92� ), êàê è ó � -�åððèòà íàòðèÿ(� -NaFeO2 ). Òà á ëèö à 1Ñâîéñòâà ñîåäèíåíèÿ MgGeN2 ïðè T = 300 Ê [2℄Ïàðàìåòðûðåøåòêè, �A Ïëîòíîñòü,ã/ñì3 Ìèêðîòâåðäîñòü,êã/ìì2 Óäåëüíîåñîïðîòèâëåíèå,Îì�ñì Øèðèíàçàïðåùåííîéçîíû, ýÂ Ïîëîñûïîãëîùåíèÿ,ñì�1 Êîý��èöèåíòïðåëîìëåíèÿa= 5.518 4.28 1110� 65 � 4.2 [9℄ 760 2.07b = 6.654 620
 = 5.170 535[8℄ 48520 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 1



40 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2011. � 1�àññìîòðèì êðèñòàëë íà ïðåäìåò âûÿâëåíèÿ âûñî-êîñèììåòðè÷íûõ ïîäðåøåòîê. Â MgGeN2 êðèñòàëëè÷å-ñêàÿ ðåøåòêà îòíîñèòñÿ ê ïðîñòîìó ðîìáè÷åñêîìó òèïóÁðàâå (�o ) ñ ïàðàìåòðàìè, ïðèâåäåííûìè â òàáë. 1.Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà (ðèñ. 1) ñîäåðæèò 16 àòîìîâ,êîòîðûå ìîæíî îòíåñòè ê ÷åòûðåì ãðóïïàì: Mg, Ge,N1 è N2, êàæäàÿ èç êîòîðûõ ñîñòîèò èç ÷åòûðåõòðàíñëÿöèîííî íåýêâèâàëåíòíûõ àòîìîâ. Òî åñòü â äàí-íîì ñëó÷àå ìû èìååì 16 ¾òî÷íûõ¿ �o -ïîäðåøåòîêñ ïðîñòðàíñòâåííûìè ïåðèîäàìè, ñîâïàäàþùèìè ñ êðè-ñòàëëè÷åñêèìè. Îäíàêî åñëè ïðèáëèæåííî (ñ ïîãðåø-íîñòüþ íå áîëåå 5%) ïåðåìåñòèòü àòîìû àçîòà â áîëååñèììåòðè÷íûå ïîçèöèè, òî ÷åòûðå �o -ïîäðåøåòêè N1è ÷åòûðå �o -ïîäðåøåòêè N2 îáúåäèíÿòñÿ â äâå áà-çîöåíòðèðîâàííûå ðîìáè÷åñêèå (�
o ) ïîäðåøåòêè, ïðèýòîì ïðîñòðàíñòâåííûé ïåðèîä ïîäðåøåòêè âäîëü îñè yâäâîå ìåíüøå ñîîòâåòñòâóþùåãî ïðîñòðàíñòâåííîãî ïå-ðèîäà êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, à ïåðèîäû âäîëü îñåéx è z ñîâïàäàþò ñ êðèñòàëëè÷åñêèìè.

�èñ. 1. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà MgGeN2Äëÿ õàðàêòåðèñòèêè ñòåïåíè åñòåñòâåííîé äå-�îðìàöèè ðåøåòîê òðîéíûõ íèòðèäîâ áûëî ââåäå-íî íîâîå ïîíÿòèå ¾îðòîðîìáè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ¿Ær = �p3/2� ar/br� , àíàëîãè÷íîå ïîíÿòèþ òåòðàãîíàëü-íîãî ñæàòèÿ Æ
h = (2�
/a) â ñîåäèíåíèÿõ A IIB IVXV2 ñîñòðóêòóðîé õàëüêîïèðèòà [2℄. Åñëè îïèñûâàòü õàëüêî-

ïèðèò â ðîìáè÷åñêîé óñòàíîâêå, ìåæäó âåëè÷èíàìè Ærè Æ
h âûÿâëÿåòñÿ ñâÿçü: Æ
h = 2 � 2q2Æ2r � 2Ærp3 + 1.Îáíàðóæåííàÿ ñðàâíèòåëüíî âûñîêàÿ âåëè÷èíà Ærâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå MgGeN2 ìîæåò áûòüîáúÿñíåíà ñèëüíûì ïîëÿðèçóþùèì äåéñòâèåì àòî-ìîâ Mg è ñîîòâåòñòâåííî çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíüþ èîí-íîñòè ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ îöåí-êà âåëè÷èíû ý��åêòèâíûõ çàðÿäîâ â óçëàõ ðåøåòêèMgGeN2 îñíîâàíà íà ïðèìåíåíèè ìåòîäà ÿäåðíîãîãàììà-ðåçîíàíñà. Â ýòèõ ýêñïåðèìåíòàõ èçîòîï Fe57ââîäèëñÿ â êîíöåíòðàöèè îêîëî 1 àò.% â MgGeN2ïóòåì äè��óçèîííîãî îòæèãà ñìåñè íèòðèäîâ è æåëåçàïðè T � 1170 ÆC. Íà îñíîâàíèè îöåíîê ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè íà ÿäðàõ Fe57 â ïîðîøêàõ MgGeN2 ñ ïëîò-íîñòüþ â äðóãèõ ñîåäèíåíèÿõ A IIB IVXV2 [10℄ áûëîñ�îðìóëèðîâàíî çàêëþ÷åíèå î òîì, ÷òî â MgGeN2 àòî-ìû àçîòà íåñóò ñðàâíèòåëüíî âûñîêèé îòðèöàòåëüíûéý��åêòèâíûé çàðÿä è, ñëåäîâàòåëüíî, ñâÿçü â òðîéíûõíèòðèäàõ ñòàíîâèëàñü â çíà÷èòåëüíîé ìåðå ïîëÿðèçî-âàííîé.Ìèêðîòâåðäîñòü MgGeN2 èçìåðåíà íà ïðåññî-âàííûõ îáðàçöàõ óêàçàííûõ ñîåäèíåíèé (äàâëåíèå70 Êáàð, òåìïåðàòóðà 700 è 1400ÆC ñîîòâåòñòâåííî)ïðè îñòàòî÷íîé ïîðèñòîñòè âåùåñòâà íèæå 3%. Ìèê-ðîòâåðäîñòü òðîéíûõ íèòðèäîâ ïðåâçîøëà àíàëîãè÷íûéïàðàìåòð âñåõ ðàíåå èçó÷åííûõ ñîåäèíåíèé A IIB IVXV2[11, 2℄. Ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ïîðîøêè MgGeN2îêàçàëèñü óñòîé÷èâûìè ê âîäå, HCl, HNO3 è H2SO4 .�àñòâîðåíèå íèòðèäîâ â HF ïðîòåêàåò ñ îáðàçîâàíèåìâ îñàäêå MgF2 , à â ùåëî÷àõ � ñ âûäåëåíèåì àììèàêà.Íàãðåâ â íîðìàëüíîé âîçäóøíîé ñðåäå âûçûâàåò îêèñ-ëåíèå MgGeN2 ïðè T > 700 ÆC.Àíàëèç �îðìû çàâèñèìîñòè êîý��èöèåíòà îïòè÷å-ñêîãî ïîãëîùåíèÿ äëÿ MgGeN2 ïîêàçàë, ÷òî â ýòîìñîåäèíåíèè èìåþò ìåñòî ïðÿìûå ðàçðåøåííûå ïåðåõî-äû ñ øèðèíîé çàïðåùåííîé çîíû Edirg = 4.2 � 0.1 ýÂïðè T = 300 Ê. Â îáëàñòè h! < 4.2 ýÂ íàáëþäàå-ìîå ïîãëîùåíèå ïðèïèñàíî óðîâíÿì äå�åêòîâ [9℄. Äëÿòðîéíûõ íèòðèäîâ èçó÷àëîñü òàêæå îïòè÷åñêîå ïîãëî-ùåíèå â îáëàñòè 2�25 ìêì, è ïðè ýòîì ñîîáùàåòñÿ,÷òî îñíîâíàÿ ïîëîñà ïîãëîùåíèÿ â MgGeN2 (îêîëî760 ñì�1 ) îêàçûâàåòñÿ áëèçêîé ê ïîëîñå íèòðèäà ãåð-ìàíèÿ (îêîëî 750 ñì�1 ). Â ëèòåðàòóðå [11℄ òàêæå óêà-

�èñ. 2. Çîííàÿ ñòðóêòóðà MgGeN2



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 41çàíî íà ýêñïåðèìåíòàëüíîå îáíàðóæåíèå �îòîëþìèíåñ-öåíöèè ïîðîøêîîáðàçíîãî MgGeN2 â àêòèâèðîâàííîìñîñòîÿíèè. Â ñïåêòðå èçëó÷åíèÿ MgGeN2 :Mn èìååòñÿïîëîñà ñ ìàêñèìóìîì ïðè 2.03 ýÂ (300 Ê).2. Çîííàÿ ñòðóêòóðà MgGeN2Çîííàÿ ñòðóêòóðà MgGeN2 âû÷èñëÿëàñü â ðàìêàõëîêàëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíî-ñòè [13℄ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñîõðàíÿþùèõ íîðìó àòîì-íûõ ïñåâäîïîòåíöèàëîâ, ãåíåðèðîâàííûõ ïðîãðàììîéPWs
f [14℄ ñ ïàðàìåòðàìè Ïåäüþ�Öàíãåðà. Êèíåòè÷å-ñêàÿ ýíåðãèÿ îáðûâàëàñü íà 70.0 Ry, ÷òî äàåò â ðàç-ëîæåíèè ïîðÿäêà 11 409 ïëîñêèõ âîëí è îáåñïå÷èâàåòñõîäèìîñòü ïî ïîëíîé ýíåðãèè íå õóæå 10�7 Ry.�åçóëüòàòû âû÷èñëåíèé ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2.Äëÿ êðèñòàëëîâ MgGeN2 àáñîëþòíûé ìèíèìóì çî-íû ïðîâîäèìîñòè è àáñîëþòíûé ìàêñèìóì âàëåíòíîéçîíû ðåàëèçóþòñÿ â òî÷êå � , ÷òî íàõîäèòñÿ â ñî-îòâåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòîì ïî èññëåäîâàíèþ êðàÿîïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ [2, 9℄. Âåëè÷èíà âû÷èñëåííîéíàìè øèðèíû ïðÿìîé çàïðåùåííîé çîíû â MgGeN2ñîñòàâëÿåò 3.01 ýÂ. Çàíèæåííîå òåîðåòè÷åñêîå çíà÷å-íèå ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðèâåäåííûì â òàáë. 1 îáóñëîâëåíîèçâåñòíûìè ïîãðåøíîñòÿìè ìåòîäà �óíêöèîíàëà ïëîò-íîñòè. Õàðàêòåðíîé îñîáåííîñòüþ ñòðîåíèÿ âåðøèíûâàëåíòíîé çîíû MgGeN2 ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå áîëüøîãî÷èñëà ëîêàëüíûõ ìàêñèìóìîâ â äâóõ âçàèìíî ïåðïåí-äèêóëÿðíûõ íàïðàâëåíèÿõ ��Z è ��X , êîòîðûå áóäóòäàâàòü áîëüøîå ÷èñëî ïðÿìûõ è íåïðÿìûõ ïåðåõîäîâ èçâàëåíòíîé çîíû â çîíó ïðîâîäèìîñòè.Àíàëèç ïàðöèàëüíûõ âêëàäîâ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéàòîìîâ, îáðàçóþùèõ MgGeN2 (ðèñ. 3), ïîêàçûâàåò, ÷òîíèæíÿÿ ñâÿçêà âàëåíòíûõ çîí â èíòåðâàëå ýíåðãèéîò �12 äî �16 ýÂ îáðàçîâàíà ïðåèìóùåñòâåííî èçs -ñîñòîÿíèé àòîìîâ àíèîíà (N), òàê æå êàê è äëÿñîåäèíåíèé ñåìåéñòâà õàëüêîïèðèòà, íî èìååò òðåõïè-êîâóþ ñòðóêòóðó, îáóñëîâëåííóþ íàëè÷èåì â ñîñòàâå

�èñ. 3. Ïîëíàÿ è ïàðöèàëüíûå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèéMgGeN2MgGeN2 äâóõ íåýêâèâàëåíòíûõ àòîìîâ N. Íàèáîëååèíòåíñèâíûé ïèê â ýòîé ñâÿçêå â îáëàñòè �12.5 ýÂñîäåðæèò âêëàäû p -ñîñòîÿíèé àòîìîâ Ge, ÷òî õà-ðàêòåðèçóåòñÿ sp3 -ãèáðèäèçàöèåé â ðàññìàòðèâàåìûõñîåäèíåíèÿõ ñ òåòðàýäðè÷åñêîé êîîðäèíàöèåé àòîìîâ.Âåðõíÿÿ ïîëîñà âàëåíòíîé çîíû îò �8 ýÂ è âûøåÿâëÿåòñÿ íåïðåðûâíîé è �îðìèðóåòñÿ â îñíîâíîì èçp-ñîñòîÿíèé àòîìîâ àçîòà. Óðîâíè ýíåðãèè, èìåþùèåsp3 -ãèáðèäèçîâàííûå ñîñòîÿíèÿ àòîìîâ Ge è N, ðàñ-ïîëîæåíû â èíòåðâàëå îò �8 äî �6 ýÂ. Äíî çîíûïðîâîäèìîñòè ñîäåðæèò âêëàäû ïðåèìóùåñòâåííî p -ñî-ñòîÿíèé êàòèîíîâ Mg è Ge, ê êîòîðûì ïðèìåøèâàþòñÿâêëàäû s -ñîñòîÿíèé àíèîíà N.

�èñ. 4. Çîíà Áðèëëþýíà êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè (1) è ¾ïðèáëèæåííûõ¿ �
o -ïîäðåøåòîê àçîòà (2) MgGeN221 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 1



42 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2011. � 13. Âëèÿíèå ñèììåòðèè ïîäðåøåòîê íà çîííûéñïåêòðÂëèÿíèå ¾ñêðûòîé¿ ñèììåòðèè ïîäðåøåòîê íà ñïåê-òðû ýëåìåíòàðíûõ âîçáóæäåíèé ìîæíî ïðîñëåäèòü ïó-òåì ïîñòðîåíèÿ ÇÁ êðèñòàëëà è ñîîòâåòñòâóþùèõ åìóïîäðåøåòîê. Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû ÇÁ êðèñòàëëàè ïîäðåøåòêè àçîòà MgGeN2 . Äëÿ äàííîé ñèíãîíèè ÇÁêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè èìååò âèä ïðÿìîóãîëüíîãîïàðàëëåëåïèïåäà (îáîçíà÷åíà íà ðèñ. 4 öè�ðîé 1),ÇÁ äëÿ ¾ïðèáëèæåííûõ¿ �
o -ïîäðåøåòîê àçîòà � ïðÿ-ìàÿ ïðèçìà, èìåþùàÿ â îñíîâàíèè íåïðàâèëüíûé øå-ñòèóãîëüíèê (2) ñ îáúåìîì â 4 ðàçà áîëüøå îáúåìà ÇÁêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.Ïðè òðàíñëÿöèè ñèììåòðè÷íûõ òî÷åê è ëèíèé ÇÁïîäðåøåòîê íà ñîîòâåòñòâóþùèå âåêòîðû ýëåìåíòàð-íûõ òðàíñëÿöèé êðèñòàëëà è èõ ëèíåéíûå êîìáèíàöèèìîæíî ïîëó÷èòü ïåðåñòðîéêó ÇÁ ïîäðåøåòîê, ïîñòðî-èòü òàáëèöû ñîïîñòàâëåíèÿ çâåçä âîëíîâûõ âåêòîðîâïîäðåøåòîê è êðèñòàëëà è íà îñíîâå ýòîãî ïðåäñêà-çàòü, êàê áóäóò ¾ñâîðà÷èâàòüñÿ¿ ñïåêòðû ýëåìåíòàðíûõ

âîçáóæäåíèé ïîäðåøåòîê â ÇÁ êðèñòàëëà. Íèæå ïðåä-ñòàâëåí ñëó÷àé, êîãäà â êðèñòàëëå ñ òðàíñëÿöèîííîéñèììåòðèåé ïðîñòîãî ðîìáè÷åñêîãî òèïà Áðàâå ìîæíîâûäåëèòü áàçîöåíòðèðîâàííóþ (òàáë. 2) ðîìáè÷åñêóþïîäðåøåòêó. Íà ðèñ. 4 âñå òî÷êè è ëèíèè îáîçíà÷åíûâ ñîîòâåòñòâèè ñ [12℄.�àññìîòðèì ñâÿçêè âàëåíòíûõ çîí, êîòîðûå ñîãëàñ-íî ðèñ. 3 îáóñëîâëåíû ïðåèìóùåñòâåííî ïîäðåøåòêîéàçîòà. Êàê âèäíî èç ðèñ. 2 è òàáë. 2, â öåíòð ÇÁêðèñòàëëà ïîïàäàåò òî÷êà Y 0 ÇÁ ïîäðåøåòêè, òàê êàêãðàíèöà ÇÁ êðèñòàëëà â íàïðàâëåíèÿõ �(kx, 0, 0) íàõî-äèòñÿ íà ñåðåäèíå ëèíèé (��Y 0 ). Â òî÷êó Z ïîïàäàåòòî÷êà T 0 , òàê êàê ãðàíèöà ÇÁ êðèñòàëëà â íàïðàâëåíèèA (kx, 0, kz) íàõîäèòñÿ íà ñåðåäèíå ëèíèè (Z �T 0 ).Ñëåäîâàòåëüíî, â òî÷êàõ X, U ÇÁ êðèñòàëëà áóäåòïðîèñõîäèòü ¾ñâåðòêà¿ çîííîãî ñïåêòðà ïîäðåøåòêè,÷òî è ìîæíî íàáëþäàòü íà ðèñ. 2. ¾Ñáîð¿ çîííîãîñïåêòðà àçîòà èç ÇÁ åãî ïîäðåøåòêè â ÇÁ êðèñòàëëàè ïîëó÷åíèå èòîãîâîãî ðåçóëüòàòà, ïðèâåäåííîãî íàðèñ. 2 ñ ó÷åòîì âñåõ òî÷åê ÇÁ, ìåíåå íàãëÿäåí è äîëæåíÒà á ëèö à 2�àçëîæåíèå íåïðèâîäèìûõ çâåçä �
o-ïîäðåøåòêè ïî íåïðèâîäèìûì çâåçäàì �o-êðèñòàëëà�åøåòêà êðèñòàëëà ÏîäðåøåòêàÒèï çâåçäû Âåêòîðû çâåçäû (åä. 2�) Òèï çâåçäû Âåêòîðû çâåçäû (åä. 2�)� (0; 0; 0) �0 (0; 0; 0)Y 0 (1/a; 0; 0)X (1/(2a); 0; 0) S0 (1/(2a); 1/b; 0)�00 (1/(2a); 0; 0)Y (0; 1/(2b); 0) �00 (0; 1/(2b); 0)Z (0; 0; 1/(2
)) T 0 (0; 1/b; 1/(2
))Z0 (0; 0; 1/(2
))U (1/(2a); 0; 1/(2
)) R0 (1/(2a); 1/b; 1/(2
))A00 (1/(2a); 0; 1/(2
))� (0;�/b; 0), �1/2 < �<�b2/(4a2) �0 (0;�/b; 0), �1/2 < � <�b2/(4a2)�0 (0;�/b; 0), 1/2 < �< 1� b2/(4a2)F 0 (1/a;�/b; 0), �1/2 < � <�b2/(4a2)F 0 (1/a;�/b; 0), 1/2 < �< 1� b2/(4a2)� (0;�/b; 0), �b2/(4a2) < � < 0 �0 (0;�/b; 0), �b2/(4a2) < � < 0�0 (0;�/b; 0), 1� b2/(4a2) < � < 1�0 (0;�/b; 0), �1� b2/(4a2) < �<�1F 0 (1/a;�/b; 0), �b2/(4a2) < � < 0� (0;�/b; 0), 0 < � < b2/(4a2) �0 (0;�/b; 0), 0 < � < b2/(4a2)�0 (0;�/b; 0), 1 < � < 1+ b2/(4a2)�0 (0;�/b; 0), �1 < � <�1+ b2/(4a2)F 0 (1/a;�/b; 0), 0 < � < b2/(4a2)� (0;�/b; 0), b2/(4a2) < � < 1/2 �0 (0;�/b; 0), b2/(4a2) < � < 1/2�0 (0;�/b; 0), �1+ b2/(4a2) < �<�1/2F 0 (1/a;�/b; 0), b2/(4a2) < � < 1/2F 0 (1/a;�/b; 0), �1+ b2/(4a2) < �<�1/2� (0; 0;�/
), �1/2 < �< 1/2 �0 (0; 0;�/
), �1/2 < � < 1/2H 0 (1/a; 0;�/
), �1/2 < � < 1/2� (�/a; 0; 0), �1/2 < �< 0 �0 (�/a; 0; 0), �1/2 < � < 0�0 (�/a; 0; 0), 1/2 < �< 1� (�/a; 0; 0), 0 < � < 1/2 �0 (�/a; 0; 0), 0 < � < 1/2�0 (�/a; 0; 0), �1 < � <�1/2G (1/(2a); 0;�/
), �1/2 < �< 1/2 D0 (1/(2a); 1/b;�/
), �1/2 < � < 1/2
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