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Ïðîñòðàíñòâåííûå ãðóïïû ñèììåòðèè

Òðàíñëÿöèîííàÿ ñèììåòðèÿ êðèñòàëëîâ. Áàçèñ è êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóê-

òóðà. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà. Ïðèìèòèâíàÿ ÿ÷åéêà. Ðåøåòêà Áðàâå. Ïðî-

ñòðàíñòâåííûå è òî÷å÷íûå ãðóïïû ñèììåòðèè, ñèììîðôíûå è íåñèì-

ìîðôíûå ïðîñòðàíñòâåííûå ãðóïïû. Ïðèáëèæåíèå âèðòóàëüíîãî êðè-

ñòàëëà äëÿ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ.

Ãîä çà ãîäîì ÿ ÷èòàþ êóðñ ôèçèêè òâåðäîãî òåëà ñòóäåíòàì ÷åòâåðòî-
ãî êóðñà. Íà÷èíàÿ ïåðâóþ ëåêöèþ, ÿ íàïîìèíàþ, ÷òî ïî ïðîñòðàíñòâåí-
íîé ñòðóêòóðå òâåðäûå òåëà äåëÿòñÿ íà êðèñòàëëû è àìîðôíûå òåëà,
èëè ñòåêëà. Â êîíöå ëåêöèè ÿ ïîãîâîðþ îá àìîðôíûõ òåëàõ, à òàêæå
î êâàçèêðèñòàëëàõ. Îäíàêî îñíîâíîå âðåìÿ áóäåò óäåëåíî îáñóæäåíèþ
ñèììåòðèè òðåõìåðíûõ êðèñòàëëîâ, à òàêæå íèçêîðàçìåðíûõ îáúåêòîâ,
â ÷àñòíîñòè, ñèììåòðèè ñòðóêòóð ñ êâàíòîâûìè ÿìàìè è êâàíòîâûìè
òî÷êàìè, ãðàôåíà, óãëåðîäíûõ íàíîòðóáîê è ôóëëåðåíà.

Ôóíäàìåíòàëüíîå ñâîéñòâî êðèñòàëëîâ − ïðîñòðàíñòâåííàÿ ïåðèî-

äè÷íîñòü, èëè òðàíñëÿöèîííàÿ èíâàðèàíòíîñòü. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî â ëþ-
áîì èäåàëüíîì êðèñòàëëå, íåîãðàíè÷åííî çàïîëíÿþùåì òðåõìåðíî ïðî-
ñòðàíñòâî, èìåþòñÿ òðè íåêîìïëàíàðíûõ âåêòîðà, ïåðåíîñ íà êîòîðûå
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ñîâìåùàåò êðèñòàëë ñ ñàìèì ñîáîé. Ïî íàó÷íîìó ïåðåíîñ íàçûâàåòñÿ
òðàíñëÿöèåé. Âûáåðåì òðè òàêèõ âåêòîðà, îáîçíà÷èì èõ â âèäå a1,a2,a3

(èëè aj, j = 1, 2, 3) è íàçîâåì áàçèñíûìè âåêòîðàìè, åñëè îáúåì ïàðàë-
ëåëåïèïåäà ñ ðåáðàìè aj, ìèíèìàëåí. Òàêîé ïàðàëëåëåïèïåä, âìåñòå ñ
ñîäåðæàùèìèñÿ â íåì àòîìàìè, íàçûâàåòñÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêîé. Åñëè
â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ñîäåðæèòñÿ îäèí àòîì, îíà íàçûâàåòñÿ ïðèìè-
òèâíîé. Òðàíñëÿöèÿ êðèñòàëëà íà âåêòîð, ðàâíûé ëþáîé öåëî÷èñëåííûå
êîìáèíàöèè

a = m1a1 +m2a2 +m3a3 , (1)

òàêæå ñîâìåùàåò êðèñòàëë ñ ñàìèì ñîáîé, ò.å. òîæå ÿâëÿåòñÿ îïåðàöèåé
ñèììåòðèè êðèñòàëëà (îáîçíà÷åíèå: ta). Âåêòîðû a íàçûâàþòñÿ âåêòî-
ðàìè òðèâèàëüíûõ òðàíñëÿöèé.

Äëÿ äàëüíåéøåé êëàññèôèêàöèè êðèñòàëëîâ ïî ñèììåòðèè íóæíî
ïðèâëå÷ü è äðóãèå îïåðàöèè ñèììåòðèè: ïîâîðîòû (Cn), ïëîñêîñòè îò-
ðàæåíèÿ (σ), êîìáèíàöèè ìåæäó íèìè (íàïð., ïðîñòðàíñòâåííàÿ èíâåð-
ñèÿ i = σhC2, à çåðêàëüíûé ïîâîðîò S4 = σhC4), à òàêæå êîìáèíàöèè èõ
ñ òðèâèàëüíûìè òðàíñëÿöèÿìè (íàïð., {α|a} = taα, ãäå α − òî÷å÷íîå
ïðåîáðàçîâàíèå Cn, σ èëè Sn) è íåòðèâèàëüíûìè òðàíñëÿöèÿìè τ 6= a.
Åñëè â êðèñòàëëå åñòü îïåðàöèÿ ñèììåòðèè {α|τ} = tτα è τ 6= a, òî
ïî îòäåëüíîñòè íè α, íè tτ íå ÿâëÿþòñÿ ïðåîáðàçîâàíèÿìè ñèììåòðèè.
Ïðîñòðàíñòâåííóþ ãðóïïó G êðèñòàëëà îáðàçóåò ñîâîêóïíîñòü âñåõ åãî
îðòîãîíàëüíûõ ïðåîáðàçîâàíèé ñèììåòðèè

g = {α|a + τ (α)} ≡ ta+τ (α)α ∈ G . (2)

Àíàëèòè÷åñêè ïðåîáðàçîâàíèå g ìîæíî çàïèñàòü â âèäå

r′i = (gr)i =
∑
j

Rij(α)rj + ai + τi(α) , (3)

ãäå
Rij(α) = cos ( ̂r0i, rmj) , (4)

r0i è rmi - îñè íåïîäâèæíîé è ïîäâèæíîé ñèñòåì êîîðäèíàò.
Ìíîæåñòâî òî÷å÷íûõ ïðåîáðàçîâàíèé α îáðàçóåò òî÷å÷íóþ ãðóïïó

ñèììåòðèè F.
Åñëè â ãðóïïå G íåò íåòðèâèàëüíûõ òðàíñëÿöèé, ò.å. τ (α) ≡ 0, òî

îíà íàçûâàåòñÿ ñèììîðôíîé. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå ãðóïïà G íàçûâàåòñÿ
íåñèììîðôíîé. Âñåãî èìååòñÿ 230 ðàçëè÷íûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ ãðóïï,
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êîòîðûå ðàçëè÷àþòñÿ ðåøåòêîé Áðàâå (îïðåäåëåíèå äàíî íèæå), òî÷å÷-
íîé ãðóïïîé α è íàáîðîì íåòðèâèàëüíûõ òðàíñëÿöèé τ (α).

Ðåøåòêà Áðàâå. Âûáåðåì è çàôèêñèðóåì íåêîòîðóþ òî÷êó O. Ïðî-
âåäåì èç òî÷êè 0 âåêòîð a è îòìåòèì òî÷êó îêîí÷àíèÿ ýòîãî âåêòîðà.
Ðåøåòêà, îáðàçîâàííàÿ òî÷êàìè îêîí÷àíèÿ âåêòîðîâ a, íàçûâàåòñÿ ðå-
øåòêîé Áðàâå. Â ñëó÷àå, êîãäà â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå ñîäåðæèòñÿ îäèí
àòîì, â êà÷åñòâå ðåøåòêè Áðàâå ìîæíî âûáðàòü ñîâîêóïíîñòü óçëîâ êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Âñåãî èìååòñÿ 14 òèïîâ ðåøåòîê Áðàâå, ðàçáèòûõ
íà 7 ñèñòåì (òî÷å÷íûå ãðóïïû S2, C2h, D2h, D4h, D3d, D6h, Oh). Íàïðèìåð,
â êóáè÷åñêîé ñèñòåìå òðè òèïà ðåøåòîê: ïðîñòàÿ êóáè÷åñêàÿ (P ), îáúåì-
íîöåíòðèðîâàííàÿ (I) è ãðàíåöåíòðèðîâàííàÿ (F ) êóáè÷åñêèå ðåøåòêè.

Ïðèìåðû êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð

Ðåøåòêà àëìàçà (C, Si, Ge). Ãðàíåöåíòðèðîâàííàÿ êóáè÷åñêàÿ (ãöê)
ðåøåòêà Áðàâå. G = O7

h = Fd3̄m (N = 227).
Diamond lattice (C, Si, Ge). Face-centered cubic (FCC) Bravais lattice.

G = O7
h = Fd3̄m (N = 227).

Âûïèøåì ýëåìåíòû {α|τ (α)} ∈ G â ðåøåòêå àëìàçà: e, i, 6C4, 6S4, 3C2(=
3S2

4), 6σd, 6σh, 6u2, 8C3, 8S6. Â ÷àñòíîñòè, ýòî ýëåìåíòû

e , S4z , S
2
4z , S

3
4z , σxy , σxȳ , S

2
4x , S

2
4y ,

i , C4z , σz , C
3
4z , σx , σy , C2,xy , C2,xȳ .

Çäåñü α ≡ {α|τ}, τ = (a/4)(1, 1, 1). Çàìåòèì, ÷òî âîñåìü ýëåìåíòîâ
e, C4z, S

2
4z, C

3
4z, σx, σy, σxy, σxȳ íå ìåíÿþò âåêòîð kX : αkX = kX , òîãäà êàê

âîñåìü îñòàâøèõñÿ îïåðàöèé ìåíÿþò çíàê ó ýòîãî âåêòîðà: αkX = −kX =
kX + b, ãäå b = −(4π/a)(0, 0, 1).

Ðåøåòêà ãðàôèòà (C). Ãåêñàãîíàëüíàÿ ðåøåòêà Áðàâå. G = D4
6h =

P63/mmc (N = 194).
Ðåøåòêà öèíêîâîé îáìàíêè (AIIIBV: GaAs, AlAs, InAs, InSb, GaP,

GaSb; AIIBVI: ZnO, ZnSe, CdTe, BeTe, HgTe). Ãöê ðåøåòêà Áðàâå. G =
T 2
d = F 4̄3m (N = 216).

Zinc-blende lattice: AIIIBV (GaAs, AlAs, InAs, InSb, GaP, GaSb); AIIBVI

(ZnO, ZnSe, CdTe, BeTe, HgTe). FCC Bravais lattice. G = T 2
d = F 4̄3m (N

= 216).
Ðåøåòêà âþðöèòà (AIIBVI: ZnS, CdS, CdSe; AIIIBV: GaN, InN). Ãåêñà-

ãîíàëüíàÿ ðåøåòêà Áðàâå. G = C4
6v = P63mc (N = 186).
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Wurtzite lattice (AIIBVI: ZnS, CdS, CdSe; AIIIBV: GaN, InN). Hexagonal
Bravais lattice. G = C4

6v = P63mc (N = 186).

Ðåøåòêà òåëëóðà (Te, Se). Ãåêñàãîíàëüíàÿ ðåøåòêà Áðàâå. G = D4
3 =

P3121 (N = 152); G = D6
3 = P3221 (N = 154).

Ñòðóêòóðà êàìåííîé ñîëè (NaCl; AIVBVI: õàëüêîãåíèäû ñâèíöà PbTe,
PbSe, PbS). Ãöê ðåøåòêà Áðàâå. G = O5

h = Fm3̄m (N = 225).
Zinc-blende nanostructure grown along the [001] axis: Td→D2d (symmetric

QW) or C2v (asymmetric QW or QD)
Zinc-blende nanostructure grown along the [110] axis: Td→ C2v (symmetric

QW) or Cs (asymmetric QW)
Zinc-blende nanostructure grown along the [111] axis: Td → C3v

Wurtzite-based nanostructure grown along the [0001] axis: C6v → C3v

Îáðàòíàÿ ðåøåòêà, çîíà Áðèëëþýíà

Îáðàòíàÿ ðåøåòêà, åå ñâîéñòâà. ß÷åéêà Âèãíåðà-Çåéòöà è çîíà Áðèëëþ-
ýíà.

b = n1b1 + n2b2 + n3b3 (5)

b3 =
2π

Ω0

a1 × a2 Ω0 = (a1 × a2) · a3

b · a = 2πN

f(r + a) = f(r)→ f(r) =
∑
b

fbe
ibr

Íèçêîðàçìåðíûå ïðîñòðàíñòâåííûå ãðóïïû

Äâóìåðíûå ïðîñòðàíñòâåííûå ãðóïïû (wallpaper groups) îïèñûâàþò
ñèììåòðèþ äâóìåðíûõ ïåðèîäè÷åñêèõ ñèñòåì è ñîäåðæàò ýëåìåíòû g =
{α|a+ τ (α)}, â êîòîðûõ âåêòîðû òðèâèàëüíûõ òðàíñëÿöèé a è íåòðèâè-
àëüíûõ òðàíñëÿöèé τ ëåæàò â îäíîé ïëîñêîñòè, à òî÷å÷íûå ýëåìåíòû α
íå ìåíÿþò ïîëîæåíèÿ ïëîñêîñòè. Âñåãî èìååòñÿ 17 òàêèõ ãðóïï, ðàçäå-
ëåííûõ íà 5 òèïîâ äâóìåðíûõ ðåøåòîê.

Â ñòðóêòóðàõ ñ êâàíòîâûìè ÿìàìè ñëåäóåò àíàëèçèðîâàòü ñëîåâûå
ïðîñòðàíñòâåííûå ãðóïïû, â êîòîðûõ äîïóñêàþòñÿ òî÷å÷íûå îïåðàöèè,
ìåíÿþùèå íàïðàâëåíèå íîðìàëè ê ïîâåðõíîñòè íà ïðîòèâîïîëîæíîå z →
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−z. Èìååòñÿ 80 ñëîåâûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ ãðóïï, à òèïîâ ðåøåòîê ïî-
ïðåæíåìó ïÿòü. Ïðè ýòîì èìååòñÿ 31 ñëîåâàÿ òî÷å÷íàÿ ãðóïïà: 32 ïðî-
ñòðàíñòâåííûõ ìèíóñ ïÿòü êóáè÷åñêèõ ïëþñ ÷åòûðå äîïîëíèòåëüíûõ,
ó÷èòûâàþùèõ ðàçëè÷èå ñèñòåì ñ òî÷å÷íîé ãðóïïîé σ, ó êîòîðûõ ïëîñ-
êîñòü îòðàæåíèÿ ïåðïåíäèêóëÿðíà èëè ïàðàëëåëüíà íîðìàëè z, è ñ òî-
÷å÷íûìè ãðóïïàìè 2, C2v, C2h, ó êîòîðûõ îñü 2 ïàðàëëåëüíà èëè ïåðïåí-
äèêóëÿðíà íîðìàëè z.

Ïî ïðåäëîæåíèþ Âàéíøòåéíà ââåäåí ñèìâîë Gm
d äëÿ îáîçíà÷åíèÿ

ìíîæåñòâà ÷àñòè÷íî ïåðèîäè÷åñêèõ ãðóïï, ãäå m îïðåäåëÿåò ðàçìåð-
íîñòü ïðîñòðàíñòâà, â êîòîðîì äåéñòâóþò òî÷å÷íûå ïðåîáðàçîâàíèÿ, à
d − ðàçìåðíîñòü ïåðèîäè÷åñêîé ðåøåòêè. Ïðè òàêîì îïðåäåëåíèè ïðî-
ñòðàíñòâåííûå ãðóïïû â òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå îáîçíà÷àþòñÿ â âèäå
G3

3, äâóìåðíûå ãðóïïû − â âèäå G2
2, ñëîåâûå ãðóïïû − â âèäå G3

2. Ëè-
íåéíûå ãðóïïû îáîçíà÷àþòñÿ â âèäå G3

1. Òðàíñëÿöèîííàÿ ñèììåòðèÿ â
îäíîì íàïðàâëåíèè íå íàêëàäûâàåò îãðàíè÷åíèé íà ïîðÿäîê îñè ñèì-
ìåòðèè Cn. Ñòåðæíåâûìè ãðóïïàìè (rod groups) íàçûâàþòñÿ ëèíåéíûå
ãðóïïû, âõîäÿùèå â ìíîæåñòâî G3

3, òàêîâûõ èìååòñÿ 75.

Àìîðôíûå òåëà

Â îòëè÷èå îò êðèñòàëëà àìîðôíîå òåëî íå îáëàäàåò äàëüíèì ïîðÿäêîì
â ðàñïîëîæåíèè àòîìîâ è ìîëåêóë. Â àìîðôíîì âåùåñòâå ìîæåò áûòü
áëèæíèé ïîðÿäîê: ïî ÷èñëó áëèæàéøèõ ñîñåäåé ó êàæäîãî àòîìà ýòîãî
âåùåñòâà, ïî ðàññòîÿíèþ äî áëèæàéøèõ ñîñåäåé è ïî óãëàì ìåæäó íà-
ïðàâëåíèÿìè ê áëèæàéøèì ñîñåäÿì. Íî ïîðÿäîê â ðàñïîëîæåíèè äðóãèõ
àòîìîâ óæå ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóåò.

Îñíîâíîé õàðàêòåðèñòèêîé àìîðôíîé ñòðóêòóðû ÿâëÿåòñÿ ðàäèàëü-
íàÿ ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ g(r), îïðåäåëÿåìàÿ èç äèôðàêöèîí-
íûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ ýòîé ôóíêöèè ñîîòâåòñòâó-
þò çíà÷åíèÿì íàèáîëåå âåðîÿòíûõ ðàññòîÿíèé ìåæäó àòîìàìè â èññëå-
äóåìîì îáúåêòå.

Êîëè÷åñòâåííûå õàðàêòåðèñòèêè àìîðôíîé ñòðóêòóðû: êîîðäèíàöè-
îííûå ÷èñëà, ðàäèóñû êîîðäèíàöèîííûõ ñôåð (â ÷àñòíîñòè, äëèíà õè-
ìè÷åñêèõ ñâÿçåé) è èõ ðàçáðîñ, óãëû ìåæäó ñâÿçÿìè è èõ ðàçáðîñ, äàëü-
íîñòü êîððåëÿöèè â ðàñïîëîæåíèè àòîìîâ.

Îñíîâíûå ìîäåëè, ñ ïîìîùüþ êîòîðûõ â íàñòîÿùåå âðåìÿ îïèñûâàåò-
ñÿ àòîìíàÿ ñòðóêòóðà àìîðôíûõ ìàòåðèàëîâ, ýòî ìåëêîêðèñòàëëèòíàÿ
ìîäåëü è ìîäåëü íåóïîðÿäî÷åííîé ñåòêè.
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Êâàçèêðèñòàëëû è àïåðèîäè÷åñêèå ñòðóêòóðû

Äëÿ ñòóäåíòîâ ðàçáèåíèå òâåðäûõ òåë íà äâà êëàññà, êðèñòàëëè÷åñêèé è
àìîðôíûé, âïîëíå óìåñòíî: íå ñòîèò ñëèøêîì óñëîæíÿòü êàðòèíó ïðè
ôîðìèðîâàíèè ñïåöèàëüíûõ çíàíèé. Îäíàêî àñïèðàíòû ñîçðåëè äëÿ òî-
ãî, ÷òîáû óçíàòü ïîëíóþ ïðàâäó, à èìåííî: íàðÿäó ñ êðèñòàëëàìè è
àìîðôíûìè òåëàìè, ñóùåñòâóþò ñòðóêòóðû òâ¼ðäûõ òåë, êîòîðûå õà-
ðàêòåðèçóåòñÿ è íåïåðèîäè÷íîñòüþ, è äàëüíèì ïîðÿäêîì, ñîâìåñòèìûì
ñ áðýããîâñêîé äèôðàêöèåé. Ýòî òàê íàçûâàåìûå êâàçèêðèñòàëëû. Â 1984
ãîäó áûë îáíàðóæåí ñïëàâ àëþìèíèÿ ñ ìàðãàíöåì Al0.86Mn0.14, îáðà-
çåö êîòîðîãî, ïîäâåðãíóòûé ñïåöèàëüíîìó ìåòîäó áûñòðîãî îõëàæäåíèÿ,
ðàññåèâàë ïó÷îê ýëåêòðîíîâ òàê, ÷òî íà ôîòîïëàñòèíêå îáðàçîâûâàëàñü
ÿðêî âûðàæåííàÿ äèôðàêöèîííàÿ êàðòèíà ñ ñèììåòðèåé ïÿòîãî ïîðÿä-
êà â ðàñïîëîæåíèè äèôðàêöèîííûõ ìàêñèìóìîâ (ñèììåòðèÿ èêîñàýäðà).
Íàëè÷èå ðåçêèõ äèôðàêöèîííûõ ìàêñèìóìîâ ñâèäåòåëüñòâîâàëî î ïðè-
ñóòñòâèè â ñòðóêòóðå äàëüíåãî ïîðÿäêà â ðàñïîëîæåíèè àòîìîâ, õàðàê-
òåðíîãî äëÿ êðèñòàëëîâ, ïîñêîëüêó ýòî îçíà÷àåò, ÷òî àòîìû â ðàçíûõ
ó÷àñòêàõ îáðàçöà îäèíàêîâî îòðàæàþò ïó÷îê ýëåêòðîíîâ. Îäíàêî ñèì-
ìåòðèÿ íàáëþäàâøåéñÿ äèôðàêöèîííîé êàðòèíû ïðîòèâîðå÷èëà ôóíäà-
ìåíòàëüíûì ïðåäñòàâëåíèÿì êëàññè÷åñêîé êðèñòàëëîãðàôèè: òàêàÿ ñèì-
ìåòðèÿ ôèçè÷åñêè íåâîçìîæíà äëÿ ëþáûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ âåùåñòâ.
Äàëüíåéøèå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî â íîâîì ìàòåðèàëå ðåàëèçóåòñÿ
íîâûé òèï ïîðÿäêà, íåêðèñòàëëè÷åñêèé è íåàìîðôíûé.

Íåêîòîðîå âðåìÿ ñïóñòÿ áûëè íàéäåíû äðóãèå ìåòàëëè÷åñêèå ñïëà-
âû ñ äàëüíèì ïîðÿäêîì, íî èìåþùèå îñè ñèììåòðèè ñåäüìîãî, âîñüìîãî,
äåñÿòîãî, äâåíàäöàòîãî è ò.ä. ïîðÿäêîâ, çàïðåùåííûå äëÿ êðèñòàëëîâ.
Â ñâÿçè ñ ýòèì ðàñøèðèëîñü è ïîíÿòèå êâàçèêðèñòàëëîâ: â íàñòîÿùåå
âðåìÿ ïîä êâàçèêðèñòàëëàìè ïðèíÿòî ïîíèìàòü òâåðäûå ìåòàëëè÷åñêèå
ñïëàâû ñ äàëüíèì ïîðÿäêîì, äèôðàêöèîííûå ïèêè êîòîðûõ ðàñïîëî-
æåíû ñ íåêðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ñèììåòðèåé. Âàæíóþ ïðîáëåìó ôèçè-
êè êâàçèêðèñòàëëîâ ïðåäñòàâëÿåò èõ àòîìíàÿ ñòðóêòóðà. Èõ ñòðóêòóðó
ìîæíî ïîíÿòü ñ ïîìîùüþ ìàòåìàòè÷åñêîé òåîðèè çàìîùåíèÿ. Çàìîùå-
íèå � ýòî ïîêðûòèå âñåé ïëîñêîñòè èëè çàïîëíåíèå âñåãî ïðîñòðàíñòâà
íåïåðåêðûâàþùèìèñÿ ôèãóðàìè.

Ñèììåòðèÿ äåôåêòîâ

Äåôåêòû ðåøåòêè ðåàëüíîãî êðèñòàëëà ðàçäåëÿþò íà ïðèìåñíûå (õèìè-
÷åñêèå) è ñîáñòâåííûå (ñòðóêòóðíûå).
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Ïîä õèìè÷åñêèìè äåôåêòàìè ïîíèìàþòñÿ ñâÿçàííûå ñ âëèÿíèåì ïðè-
ìåñåé îòêëîíåíèÿ îò ïðàâèëüíîé ðåøåòêè èäåàëüíîãî êðèñòàëëà.

Ê ñòðóêòóðíûì, ñîáñòâåííûì, äåôåêòàì îòíîñÿòñÿ ãåîìåòðè÷åñêèå
îòêëîíåíèÿ îò ðåãóëÿðíîãî ðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ â èäåàëüíîì êðèñòàë-
ëå, íå îáóñëîâëåííûå ïðèìåñÿìè.

Òî÷å÷íûé äåôåêò− ýòî ëîêàëüíîå íàðóøåíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóê-
òóðû, ðàçìåðû êîòîðîãî âî âñåõ òðåõ èçìåðåíèÿõ ñðàâíèìû ñ îäíèì èëè
íåñêîëüêèìè ìåæàòîìíûìè ðàññòîÿíèÿìè. Ê ïðîñòåéøèì òî÷å÷íûì äå-
ôåêòàì îòíîñÿòñÿ âàêàíñèè − îòñóòñòâèå àòîìà èëè èîíà â óçëå êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè − è ìåæäîóçåëüíûå âíåäðåííûå àòîìû − àòîìû,
íàõîäÿùèåñÿ â ïðîìåæóòêàõ ìåæäó àòîìàìè, öåíòðû êîòîðûõ ðàñïîëî-
æåíû â óçëàõ ðåøåòêè. Âíåäðåííûå äåôåêòû ìîãóò áûòü êàê ïðèìåñíû-
ìè, õèìè÷åñêèìè, òàê è ñîáñòâåííûìè.

Îñòàòî÷íûå ïðèìåñè â GaAs: SiGa (ìåëêèé äîíîð) è CAs (ìåëêèé àê-
öåïòîð).

Ñîáñòâåííûìè òî÷å÷íûìè äåôåêòàìè â îäíîàòîìíîì êðèñòàëëå ÿâëÿ-
þòñÿ âàêàíñèÿ − îòñóòñòâèå àòîìà â óçëå ðåøåòêè − è ìåæäîóçåëüíûé
àòîì - ëèøíèé àòîì, âíåñåííûé â ðåøåòêó. Óêàçàííûå äåôåêòû îáîçíà-
÷àþòñÿ â ëèòåðàòóðå áóêâàìè V è I îò àíãëèéñêèõ òåðìèíîâ vacancy
è interstitial ñîîòâåòñòâåííî. Âàêàíñèÿ ìîæåò áûòü êàê èçîëèðîâàííîé
(äåôåêò Øîòòêè), òàê è îáðàçîâûâàòü êîìïëåêñ ñ àòîìîì, ðàñïîëîæåí-
íûì â áëèæàéøåì ìåæäîóçëèè. Óêàçàííûé êîìïëåêñ íàçûâàåòñÿ ïàðîé
Ôðåíêåëÿ.

Â êðèñòàëëå, ñîñòîÿùåì èç àòîìîâ äâóõ òèïîâ: À è Â, ÷èñëî âîçìîæ-
íûõ ñîáñòâåííûõ äåôåêòîâ ðàñøèðÿåòñÿ. Ýòî âàêàíñèè â äâóõ ïîäðåøåò-
êàõ VA è VB, ìåæäîóçåëüíûå àòîìû IA, IB. Â áèíàðíûõ ìàòåðèàëàõ ïî-
ÿâëÿåòñÿ ñîâåðøåííî íîâûé òèï òî÷å÷íîãî äåôåêòà - àíòèñòðóêòóðíûé,
ïðåäñòàâëÿþùèé ñîáîé àòîì À â ïîäðåøåòêå àòîìîâ Â (À) èëè àòîì Â â
ïîäðåøåòêå àòîìîâ À (ÂA). Èìåííî òàêîé âèä äåôåêòîâ ÿâëÿåòñÿ îäíèì
èç îñíîâíûõ â ïîëóïðîâîäíèêàõ À3Â5 (GaAs, GaP è äð.).

Ïðè ââåäåíèè èíîðîäíûõ àòîìîâ â êðèñòàëë âîçíèêàþò íåñîáñòâåí-
íûå, òàê íàçûâàåìûå ïðèìåñíûå, öåíòðû. Åñëè èíîðîäíûé àòîì îêàçû-
âàåòñÿ â óçëå, òî ýòî äåôåêò çàìåùåíèÿ, åñëè â ìåæäîóçëèè, òî ýòî àòîì
âíåäðåíèÿ.

Ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ ñîáñòâåííûå òî÷å÷íûå äåôåêòû ìîãóò
îáðàçîâûâàòü êîìïëåêñû òèïà äèâàêàíñèé V2 , ìóëüòèâàêàíñèé Vn , óæå
óïîìèíàâøèåñÿ ïàðû V-I, à òàêæå êîìïëåêñû ñ àòîìàìè ïðèìåñè. Òàê,
íàïðèìåð, â Ge è Si õàðàêòåðíûìè äåôåêòàìè ÿâëÿþòñÿ êîìïëåêñû âà-
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êàíñèÿ − êèñëîðîä è âàêàíñèÿ − ýëåìåíò V ãðóïïû, íàçûâàåìûå â ëè-
òåðàòóðå À- è Å-öåíòðàìè ñîîòâåòñòâåííî. Â áèíàðíûõ ìàòåðèàëàõ, î÷å-
âèäíî, ñïåêòð âîçìîæíîñòåé äëÿ îáðàçîâàíèÿ êîìïëåêñîâ ñóùåñòâåííî
øèðå: ýòî ñâÿçàííûå âàêàíñèè â ðàçëè÷íûõ ïîäðåøåòêàõ VAVB, êîìáè-
íàöèè ñ àíòèñòðóêòóðíûìè äåôåêòàìè VABA, ABBA è ò.ä.


