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(57) Спосіб визначення внеску окремого типу ро-
зупорядкування в оптичну ширину забороненої
зони кристалічних твердих розчинів, який включає
експериментальне визначення внесків температу-
рного та структурного розупорядкування в оптичну
ширину забороненої зони шляхом температурних
досліджень краю оптичного поглинання твердих
розчинів, визначення за результатами температу-
рних досліджень краю оптичного поглинання твер-
дих розчинів оптичної ширини забороненої зони

)T(*
gE , яку описують за допомогою співвідношен-

ня:
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де *
gS - безрозмірна константа взаємодії, Eq  -

температура Ейнштейна, яка відповідає усередне-
ній частоті фононних збуджень системи невзаємо-
діючих осциляторів, Т - температура твердого роз-

чину, k - стала Больцмана, )0(*
gE  - значення

оптичної ширини забороненої зони Eg при темпе-
ратурі 0 градусів по шкалі Кельвіна, який відрізня-
ється тим, що додатково визначають внесок ком-
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де 0E  - енергетична координата збіжності урба-
хівського "віяла", а внески температурного
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причому значення суми величин внесків структур-
ного та температурного розупорядкування

T,X
*
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æD , які необхідні для розрахунків
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у кристалічних твердих розчинах, отримуються у
припущенні лінійної концентраційної залежності
суми величин внесків структурного та температур-
ного розупорядкування між крайніми складами
твердих розчинів.
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Винахід відноситься до області фізики твердо-
го тіла, зокрема до способів дослідження енерге-
тичних параметрів твердих тіл, і може бути вико-
ристаний як ефективний та надійний спосіб
визначення внесків температурного, структурного
та композиційного розупорядкування в оптичну
ширину забороненої зони кристалічних твердих
розчинів.

Відомо, що для багатьох твердих розчинів по-
глинання поблизу краю оптичного поглинання зро-
стає за експоненціальним законом, що пояснюєть-
ся переходами між хвостами дозволених зон,
форма й величина яких залежить від різних типів
розупорядкування. Більше того, для ряду напів-
провідників було встановлено, що температурно-
спектральна залежність коефіцієнта поглинання а
описується правилом Урбаха [1]:
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де w - енергетична ширина краю оптичного

поглинання; a 0  та E 0  - координати точки збіж-
ності урбахівського "віяла"; h v - енергія кванта
падаючого світла; T - температура. У зв'язку з
тим, що у випадку урбахівського краю поглинання
прямі оптичні переходи маскуються довгохвильо-
вими "хвостами", визначити істинне значення ши-
рини прямої забороненої зони неможливо [2]. У
такому випадку часто користуються значенням
оптичної ширини забороненої зони *

qE ,  яке відпо-
відає енергетичному положенню краю поглинання
при фіксованому рівні поглинання a = 1 0 3 с м - 1 .

Оптична ширина забороненої зони *
qE твер-

дих розчинів, як відомо, визначається не тільки
температурним, але й структурним та композицій-
ним розупорядкуванням [3]
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0,qE - оптична ширина забороненої зони

ідеального кристалу при відсутності розупорядку-

вання,  K g  - константа, T

2u , C

2u  та T

2u  -
середньоквадратичні відхилення (зміщення) ато-
мів від їх рівноважних позицій, викликані відповід-
но температурним, структурним та композиційним
розупорядкуванням кристалічної гратки. Оскільки
зміщення атомів від рівноважних позицій веде до
зміни електричного потенціалу кристалічної грат-
ки, то формулу (2) записують як
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де k g  - константа, 2
TW , 2

XW та 2
CW - сере-

дньоквадратичні відхилення від електричного по-
тенціалу ідеально впорядкованої структури, викли-
кані відповідно температурним, структурним та
композиційним розупорядкуванням. Структурне
розупорядкування за своєю природою може бути
власним (викликаним внутрішніми дефектами
структури, наприклад, вакансіями чи дислокація-
ми) та індукованим (викликаним такими зовнішніми
чинниками, як відхилення від стехіометрії, легу-
вання, іонна імплантація, гідрогенізація і т.д.).

Найбільш близьким до запропонованого спо-
собу визначення внесків окремого типу розупоряд-
кування в оптичну ширину забороненої зони твер-
дих розчинів є спосіб [4], який полягає у визначенні
внесків температурного та структурного розупоря-
дкування в оптичну ширину забороненої зони
шляхом температурних досліджень краю оптично-
го поглинання, згідно якого за результатами тем-
пературних досліджень краю оптичного поглинан-
ня твердих тіл визначають оптичну ширину
забороненої зони )T(E*

g і описують її за допомо-
гою співвідношення [5]
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де *
gS - безрозмірна константа взаємодії, q Е

- температура Ейнштейна, яка відповідає усеред-
неній частоті фононних збуджень системи невзає-
модіючих осциляторів, T - температура, k - стала
Больцмана, )0(E*

q  - значення ширини оптичної

псевдощілини *
qE при температурі 0 градусів по

шкалі Кельвіна, та представляють )T(E*
q у вигля-

ді:
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бахівського „віяла"; X
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внески структурного та температурного розупоря-
дкування, значення яких визначають як
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Недоліком цього методу є те, що він не може
бути застосований до таких твердотільних об'єктів
як кристалічні та некристалічні тверді розчини, в
яких крім температурного та структурного розупо-
рядкування реалізується ще й композиційне, ви-
кликане взаємозаміщенням атомів хімічних еле-
ментів, що входять до складу цих речовин.

Завданням винаходу є створення способу ви-
значення внеску окремого типу розупорядкування
в оптичну ширину забороненої зони кристалічних
твердих розчинів, який дозволяв би ефективно та
надійно визначати внесок композиційного розупо-
рядкування в оптичну ширину забороненої зони
кристалічних твердих розчинів.

Поставлене завдання досягається таким чи-
ном, що запропоновано спосіб визначення внеску
окремого типу розупорядкування в оптичну шири-
ну забороненої зони кристалічних твердих розчи-
нів, який включає експериментальне визначення
внесків температурного та структурного розупоря-
дкування в оптичну ширину забороненої зони
шляхом температурних досліджень краю оптично-
го поглинання кристалічних твердих розчинів, ви-
значення оптичної ширини забороненої зони

)T(E*
g ,  яку описують за допомогою співвідношен-

ня (4), який, згідно винаходу, відрізняється тим, що
додатково визначають внесок композиційного ро-
зупорядкування C

*
g )E(D ,  для цього представляють
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причому значення суми величин внесків струк-
турного та температурного розупорядкування

T,X
*
g )E(D ,  які необхідні для розрахунків C

*
g )E(D у

кристалічних твердих розчинах, отримуються в
припущенні лінійної концентраційної залежності
суми величин внесків структурного та температур-
ного розупорядкування в інтервалі між крайніми
складами твердих розчинів.

Запропонований спосіб визначення внеску
окремого типу розупорядкування в оптичну шири-
ну забороненої зони кристалічних твердих розчи-
нів, у порівнянні зі способом-прототипом, дозволяє
надійно та ефективно одночасно визначати вкла-
ди температурного, структурного та композиційно-
го розупорядкування у величину оптичної ширини
забороненої зони кристалічних твердих розчинів.

Спосіб здійснюється наступним чином: спект-
рометричним методом досліджують спектральні
залежності коефіцієнтів поглинання кристалічних
твердих розчинів при різних температурах. Потім
визначають енергетичну координату збіжності ур-
бахівського „віяла" E 0 , оптичну ширину заборо-
неної зони *

gE , а її температурну залежність )T(E*
g

апроксимують співвідношенням (4) і за допомогою
формул (8а)-(8в) визначають внески температур-
ного T

*
g )E(D , структурного X

*
g )E(D та композицій-

ного C
*
g )E(D розупорядкування.

Приклад конкретного використання запропо-
нованого способу.

За допомогою запропонованого способу ви-
значено внески температурного T

*
g )E(D , структур-

ного X
*
g )E(D та композиційного C

*
g )E(D розупоря-

дкування в оптичну ширину забороненої зони
суперіонного кристалічного твердого розчину
Cu6P(S0,6Se0,4)5l. Спектральні залежності коефіціє-
нтів пропускання T та відбивної здатності r до-
сліджувалися за допомогою ґраткового монохро-

матора МДР-3, а значення коефіцієнтів
поглинання a  розраховувалися за формулою

,
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  (9)
де d - товщина зразка. Характерне урбахівсь-

ке „віяло"  для кристала Cu6P(S0,6Se0,4)5l наведено
на Фіг.1. Потім розраховувалися значення оптич-
ної забороненої зони, температурну залежність
якої наведено на Фіг.2. Значення оптичної ширини
забороненої зони кристалу Cu6P(S0,6Se0,4)5l при
відсутності розупорядкування виявилося рівним
Е0=2.006еВ, а значення оптичної ширини заборо-
неної зони при температурі 300K за наявності тем-
пературного, структурного та композиційного ро-
зупорядкування - *

gE (300K)=1,798еВ.
Використовуючи запропонований і описаний вище
спосіб, були визначені вклади структурного та те-
мпературного розупорядкування у величину опти-
чної ширини забороненої зони суперіонного крис-
талу Cu6P(S0,6Se0,4)5l, які при температурі 300K
мають такі значення: T

*
g )E(D =0.036еВ,

X
*
g )E(D =0.114еВ та C

*
g )E(D =0.058еВ.

Винахід може бути використаний у науково-
дослідних лабораторіях при дослідженні парамет-
рів краю оптичного поглинання кристалічних твер-
дих розчинів з метою їх використання у ролі функ-
ціональних елементів для оптоелектроніки.
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