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А.С.ГЕВОРКЯН, Н.Н.КОРХМАЗЯН, Г.Г.МЕЛИКЯН

ИЗЛУЧЕНИЕ ПРИ ПЛОСКОСТНОМ КАНАЖРОВАНИИ ЛЕГКИХ

ЧАСТИЦ В ИОННЫХ КРИСТАЛЛАХ ТИПА CsCe

В рамках линеаризованного уравнения самосогласованного по-

оя исследована структура электростатических полей в ионных

кристаллах. Получено точное решение для скалярного потенциала,

усредненное по фононному спектру. С целью нахождения эффектив-

ного потенциала проведено усреднение полученного трехмерного

потенциала по элементарной ячейке кристаллической плоскости

для структурного типа Csce . Проведен численный анализ выра-

жения для эффективного потенциала в зависимости от температуры

кристалла. В дипольном приближении исследованы спектральные

особенности излучения плоскоканалированного релятивистского

электрона и построены соответствующие графики.
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THE RADIATION AT PLANE CHANNELING OF LIGHT PARTICLES

IN CsCl ТУРЕ ION CRYSTALS

The structure of electrostatic fields in ion crystals is

investigated in the framework of a linearised equation of a

self-consistent field. The exact solution for the scalar poten-

tial is received then averaged over the phonon spectrum. With

the aim to find an effective potential, the three-dimensional

potential is averaged over the elementary cell of the crystal

plane of CsCl structure type. A numerical analyais of the ef-

fective potential expression in dependence with the crystal

temperature is made. In a dipole approximation the spectral

peculiarities of the plane channeled relativistic electron ra-.

diation is investigated and the corresponding plots are built.
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Введение

Теоретическое исследование изучения электронов (позитро-

нов) высоких энергий при каналировании в кристаллических струк-

турах различных типов может выявить,принципиально.новые особен-

ности этого физическооо явления. До сих пор процесс каналировп-

ния и сопровождающее его излучение достаточно обстоятельно ис-

следовались в основном в кристаллах с ковалентной связью. В

частности, как показано в многочисленных экспериментах и тео-

ретических исследованиях [I] , оркентационные эффекты, а вмес-

те с ними и направленное коротковолновое излучение в этих крис-

таллах подавляются на относительно малых расстояниях. Причем

известно, что для уменьшения диссипативных процессов наиболее

выгодны простые кристаллические структуры, которые встречаются

обычно у легких образцов. С другой стороны, для усиления эффек-

та каналирования и связанного с ним излучения целесообразно

рассматривать тяжелые кристаллы. Использование традиционных ко-

валентных кристаллов, как справедливо отмечают авторы работы[2],

не может удовлетворить этим противоречивым требованиям.В этом



смысле, на наш взгляд, наиболее подходящими крис аллическими

радиаторами могут служить ионные кристаллы типа CsCe . В этих

кристаллах, в отличие от кристаллов типа Масе , главные крис-

таллографические плоскости в целом заряжены. Последнее обстоя-

тельство может стать причиной резкого улучшения характеристик

каналирования и сопровождающих его эффектов.

Для подробного исследования этого явления в ионных кристал-

лах первостепенной задачей является корректное вычисление по-

тенциала взаимодействия частицы с кристаллом в режиме каналиро-

вания.

Напомним, что до сих пор для исследования ориентированного

движения заряженных частиц в кристаллах с ионной связью приме-

нялись, как правило, эффективные потенциалы, полученные от ус-

реднения по Линдхардту модельных потенциалов для изолированных

атомов [3-5J . Нетрудно- убедиться, что такая практика не явля-

ется удовлетворительной по ряду причин. Во-первых, не учитыва-

ется изменение параметров экранирования ядер в условиях образо-

вания ионной связи, и, во-вторых, не учитывается то обстоятель

ство, что в ионных кристаллах существуют дальнодействующие си-

лы, порожденные отдельными заряженными осями и плоскостями, ко-

торые оказывают коллективное сильное влияние на формирование

структуры электростатического поля вблизи каждой отдельной плос

кости. Пельго настоящей работы является, в первую очередь, нахо-

ждение решения линеаризованного уравнения самосогласованного пс

ля для трехмерного бесконечного ионного кристалла С see с уче-

том тепловых колебаний, а также получение аналитического выра-



жения для эффективного потенциала в случае пленарного канали-

рования и исследования спектральных особенностей излучения.

I. Нахождение периодических решений электростати-

ческого поля в бесконечных ионных кристаллах

типа CsCe . Учет влияния фононного спектра.

Из большого класса бинарных неорганических соединений с

общей формулой АХ нас будет интересовать структурный тип СвСв

(рис.1). Как видно из рисунка, ионы С6~ расположены в верши-

нах кубической ячейки, а в центре её находится ион противопо-

ложного знака Сэ
+
 . Совершенно аналогично можно выделить ячей-

ку, где каждый ион хлора окружен восемью ионами цезия. Бели

совместить начало координат с центром тяжести атома цезия, то

его координаты будут (0,0,0), а координаты хлора - (1/2, 1/2,

1/2). Для вычисления потенциала кристалла воспользуемся приб-

лижением Иенсена-Майера-Гослёра-Роде [6] , которое состоит в

том, что положительные и отрицательные ионы в решетке упакова-

ны как шары соответственно с радиусами R
o
+ и R

o
- • и что на-

бор шаров с одинаковыми радиусами образует две подобные подре-

шетки с кубической симметрией. Это приближение в применении к

щелочным и галоидным ионам дает хорошее совпадение с опытными

данными [7].Кроме того, оно допускает применение линеаризован-

ного уравнения самосогласованного поля для системы зарядов

f f ( I )



где $*(ъ) - плотность заряда в данной точке от всех положитель-

ных, а Р~(Т) - соответственно отрицательных ионов. Ввиду ли-

нейности оператора А аналогичное разделение можно сделать и

в потенциале. Тогда вместо (I) будем иметь -два уравнения:

( г) . (3)

Эти уравнения, с учетом того, что каждая подструктура пред-

ставляет собой кубическую решетку, можно представить в виде

f(Tr^
;
 (4)

-4* Zlf-(*-£),

где $*(ъ-Т±) - плотность распределения заряда в ионе, находя-

щемся в узле Е+ . Формальное решение этих уравнений можно

представить в виде

где гриновская функция G±Ct-^t') задается уравнением



Решение этого уравнения, которое отвечает симметрии зада-

чи, представляется в виде*

где d - расстояние между одинаковыми ближайшими ионами в крис-

талле, a t< - трехмерный вектор обратной решетки

Подставляя (8) в (6) и учитывая принцип суперпозиции для

полей и факт смещения подрешеток относительно друг друга на

величину d/Z по всем координатам, получим выражение для элек-

тростатического поля, создаваемого всем кристаллом

(9)

В формулах (6) и (9) функцию £г(JP) с учетом того, что

тепловые колебания центра тяжести иона происходят во много раз

медленнее, чем внутренние движения, можно с хорошей точностью

представить в виде

В дальнейшем знаки + опускаются.



C r ) ;
(10)

Здесь W
±
(R) обозначает плотность заряда в ионе при темпе-

ратуре среди Т=0, a P~(R
T
) - плотность вероятн сти тепловых

смещений ионов решетки из положения равновесия.'

Динамика колебания решетки с одним атомом в элементарной

ячейке достаточно подробно исследована и хорошо описывается

теорией Дебая, что нельзя сказать о кристаллах с более сложной

ячейкой. Дело в том, что в сложных кристаллах, наряду с акусти-

ческими, возникают оптические и смешанные оптико-акустические

колебания, для которых теория Дебая в обычном ее виде неверна

[8]. Тем не менее, для относительно низких температур кристал-

лической среды, когда оптические ветви подавлены по отношению

к акустическим и амплитуда колебания последних мала по отноше-

нию к постоянной кристаллической решетки d , можно в качестве

функции распределения P(ff
T
) использовать гармоническое изотроп-

чое представление

В формуле (II) U* обозначает среднее значение квадрата ам-

плитуды тепловых колебаний [9] . Что касается связи между амп-

литудами акустических колебаний двух базисных атомов U
o +
 и U

o
_,

то она имеет вид [10]

U
o +
= U

e
- • (12)

8



При увеличении температуры среды начинают эффективно воз-

буадаться и оптические ветви колебания решетки. Поэтому, начи-

ная с некоторых температур, при усреднении соответствующих фор-

мул по фононному спектру их влияние обязательно надо учитывать.

Подставляя (ГТ) и (ТО) в (9) и проводя элементарное интег-

рирование по координате R
T
 , находим потенциал, создаваемый

кристаллом в данной точке пространств с учетом влияния фонон-

ного спектра

Напомним, что в (13) m , n . I принимают целочисленные

значения. Если принять, что распределение заряда внутри ионов

обладает сферической симметрией W(R) = W(R) , то решение

(13) сильно упрелцается в областях, не пересекающихся с гаарами-

-ионами, т.е. вне структуры

В случае, когда частица пересекает ион данной подрешетки,

:| упрощается член, который описывает взаимодействие с другой ггод-

\ решеткой. *



2, Эффективный потенциал взаимодействия заряженной

частицы с кристаллом в' режиме планарного канали-

роваиия

Пусть быстрая заряженная частица летит под малым углом по

отношению к .какой-либо, в делом заряженной, кристаллической

плоскости {х,у } и под большим углом по отношению к главным

кристаллографическим осям, находящимоя в этой плоскости.Тогда

потенциал взаимодействия частицы с кристаллом будет усреднять-

ся в направлении быстрого движения, т.е. вдоль выбранной плос-

кости. Ввиду того, что потенциал (13) есть периодическая функ-

ция на плоскости {х,у}. его среднее значение находится по фор-

муле

О О

Ниже, ввиду полной аналогии между подрешетками L+ и L ,

приводится детальное вычисление только для первого члена в сум-

ме (15). Предположим, что частица движется в плоскости, парал-

лельной плоскости {х,у} и находящейся от нее н& р&остоякии

|z-md|4 R
o +
 . Тогда элементарная ячейка, разделяется на две

существенно различные области S< и S
a
 (рис.2 (а,б,в)).В об-

ласти S
t
 частица подвергается воздействию со стороны такого

поля, которое создает решетка, если принять, что в ее узлах

расположены точечные заряды. Что касается области S
2
 , то там

10



частица совершает движение внутри одного иона, и поэтому в по-

тенциале взаимодействия частицы с кристаллом в этой области

должен фигурировать структурный фактор иона. Исходя из выше-

сказанного и с учетом (13)-(15), можно написать

У%) ~&{\&\ъ- iCjPJdxda+[ *L&d*d*} • (тс).
S

a
 s

f
us

a

Поскольку ионы обладают сферической симметрией, то область S
2

будет представлять собой круг с радиусом

где сколки {*••}
 и
 [""] , соответственно, обозначают дробную

: целую части функции.

Переходя теперь с формулы (16) к цилиндрическим координа-

там ,(р , г , *f ) и учитывая (17), для f
+
(^) будем иметь

0 0 С °

Вычисление интегралов в (18) с учетом (13) и (14) приводит к

следующему результату

(19)

TI



где

Аналогичное вьлшслеше для ^f"(2> приводит к следующему выра-

жению

Ш ( М ) 7 ( г " г ) «р (I ?"»- А У )«

Окончательное выражение для эффективного потенциала взаимодей-

ствия заряженной частицы с ионным кристаллом типа C&CZ в режи-

ме плоскостного каналирования с учетом (12), (15), (19) и (21)

будет иметь вид:

aid m=o I п,Е=-

(22)

где

А-А,-Д.;
It. m-0

12



3. Аппроксимация потенциала пленарного канали-

рования

Эффективный потенциал в виде (22) невозможно использовать

для конкретных траекторных расчетов без вычисления явного вида

функции W
±
(m,n,E) . в связи с этим целесообразно предста-

вить распределение заряда внутри иона в виде

(23)

где V~(R) - распределение электронов внутри ионов кристал-

ла, а 2 ~ - число протонов в точечном ядре. Подставляя (23)

в (19) и проводя интегрирование, находим

± ± ±
,e)

;
 (24)

) j K=|»T|. (25)

о

Идя детального исследования интеграла (25) необходимо уточнить

вид функции V*(R) . Поскольку статистическая ионная модель

Томаса-Ферми-Дирака имеет решение и на расстояниях, меньших,

чем граничные радиусы свободных ионов, в качестве электронное

распределения в ионе кристалла можно использовать решение Лен-

ца-Иенсена, но с уточнением некоторых параметров в аппрокси-

мации [6]

; я-flrPcc);
 X
-(UA*,

13



где N - число электронов в ионе данного сорта, г - порядко-

вый номер, а
в
 - радиус Бора, а Р(с) - полином от С вида

Р(С) = 6 + 72 С + 360 С
2
 + 720 С

3
. (27)

В формулах (26), (27) С и £ -вариационные параметры,они опре

деляются из условия минимизации энергии электронной системы.

Для интеграла (25) получим

(2Б)

Воспользуемся формулой (II)

)-* e(l?)
(29)

-* e*N-»(l?)

(Ren, Recpo ; Rep=O)

и представим функцию в виде

(30)

где D
n
tx) обозначает функцию параболического цилиндра. В выраже-

нии (30) можно разделить действительные и мнимые части. Ввиду

того, что результат получается громоздким, он здесь не приводит-

ся. Отметим, что для численного расчета гораздо удобнее исход-

ное выражение (2Ь) для X(m,n,E) .

14



Ниже, конкретно для параметра кристалла CsCC (см. 6 ),

в случае двух разных температур, рассчитаны потенциалы пленар-

ного каналирования для электронов (рис.3,4) и позитронов

(рис.За, 4а). Как видно из рисунков, электрон может каналиро-

ваться или между двумя отрицательно заряженными плоскостями

ионов CsC6 , или вблизи одной из них. Причем глубина потен-

циальной ямы в первом случае получается примерно в 4,5 - 5

раз больше по сравнению с глубиной ямы, образованной вдоль

одной отрицательно заряженной плоскости. Что касается разницы

между потенциалами пленарного каналирования в кристаллах с

ковалентной связью и соответствующими потенциалами в ионных:

кристаллах типа CsCB , то она заключается, во-первых, в

том, что ширина основной потенциальной ямы в кристалле CsCB

почти в два раза больше соответствующей в кристаллах с кова-

лентной связью, имеющих примерно одинаковый вес с CsCB .

Кроме того, и максимальная глубина потенциальной ямы в крис-

талле CsCB значительно больше, чем в кристаллах с ковалент-

ной связью.

Довольно интересным является поведение потенциала в случае

пленарного каналирования позитронов (рис.За, 4а). В частности,

из рис.За и 4а видно, что если поперечная энергия частицы

меньше высоты центрального барьера, то в этом случае каналиро-

вание возможно между отрицательно и положительно заряженными

плоскостями. Бели же поперечная энергия позитрона больше высо-

ты центрального барьера, то частица будет пересекать кристал-

лическую плоскость. Следовательно, сработает один из основных

механизмов деканалирования, связанный с рассеянием на большие

углы при столкновениях с ядрами ионов на малых прицельных рас-

стояниях.
15



4. Излучение заряженных частиц, каналированных

в ионных кристаллах типа СзСВ

Как показано в первых работах по каналированию [I] , дина-

мика быстрой заряженной частицы в канале в широком энергетичес-

ком диапазоне описывается классическими уравнениями движения.

Генерированное при этом частотно-угловое распределение мощнос-

ти излучения определяется по известной формуле классической

электродинамики

d l _ егоаг iTf «г (31)

где f - время пролета частицы, Л
ш
 - вектор, пропорциональ-

ный фурье-образу напряженности электрического поля

S(t) = [a Cltp(t)]]e^"5 r C t ); (зз)

- скорость частицы, ST - осциллирующая часть вектора пе-

ремещения частицы. Воспользуемся разложением в ряд фурье-вектс

pa a

(34)

-̂  со Г
a K

e 2jf \ a(t)e
I

(35)

16



я подставим (32) - (35) в (31). После некоторых несложных пре-

образований ПОЛУЧИМ

•?- е
г
<а

г

(36
>

где ©
к
«КсУ(1-чТ]Г) , <в - частота колебания каналированной

частицы.

Для дальнейшего исследования спектра излучения, как показа-

то в [I] , удобно <Г
К
 представить в виде

Id I
2
 I? fd I

2
- I? f-lnl" 1

г
а
к| - | ь

к
| - |П o

K
j
 ;

Разлагая вектор 6
К
 на параллельную и перпендикулярную к

направлению поступательного движения компоненты, получим
т.

6к1 = Т \ PxWexp(LKc3t-if n6z)dt, ( 3 8 )

(39)

где Sz *[(&-$)<№ , a f (t) определяется из закона Ньютона

V U , (40)

а черточка означает среднее по времени.
Таким образом, вычисление спектральной плотности излучения

IV



сводится к вычислению коэффициентов £
К А
 И р

К||
 .

Полученные формулы значительно упрощаются при выполнении

•условия дипольности излучения flH^I •
 г
Д

е
 % - У

г о л
 отклоне-

ния скорости частицы от направления продольной скорости. В этом

случае для спектрального распределения плотности излучения по-

лучим

fc-f
где й )

к
* Z%* ксо , ]3 - фурье-компонента поперечного ускорения,

п - единичная ступенчатая функция. Из-за сложного вида потен-

циала аналитическое исследование выражения (41) становится не-

возможным и возникает необходимость численого счета. Однако в

некоторых частных случаях возможно аналитическое вычисление

dl/doa , если потенциал взаимодействия аппроксимируется пара-

болой U(fi)«(4(fB)?

Ki , Ej> U
e
 , (42)

где
 SL

o
s
'

(
iZ4^E' ' ^

А и
 Е - соответственно поперечная

и полная энергии частицы.

Учитывая (42), для параболического потенциала в дипольном

приближении получим

из)
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Выражение (43) - хорошо известная формула из теории излуче-

ния релятивистского ондулятора г впервые получена в работе II.Л.

Корхмазяна (см.[12] ). Как видно из формул (4Т) - (43), мак-

симумы интенсивности излучения в дипольном приближении прихо-

дятся на характерные частоты са
к
*2у

г
йЖ , а в случае параболи-

ческого потенциала на частоту ti>i- 2 #
г
 со

Приведенные выше формулы дают возможность проводить количе-

ственный анализ спектра излучения шюскоканалированных электро-

нов в бинарных ионных кристаллах типа CsCZ.

Поскольку при определенных начальных значениях углов в за-

висимости от начальной координаты z
0
 частица может попадать

в разные потенциальные ямы, спектр излучения (рис.5) в этом

случае будет иметь два максимума

(44)

где dp - характерная ширина, a U
o
- глубина параболической

ямы.

Заключение

Таким образом, в настоящей работе с помощью метода уравне-

ния самосогласованного поля исследована структура электростати-

ческого поля в ионных кристаллах с конечной температурой.

Показано, что данный подход является универсальным,* наибо-

Этот подход легко обобщить на все кристаллы (включая •металли-
ческие кристаллы [13] ).
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лее последовательным и строгим по сравнению с подходами Линд-

хардта, Мольера и других, особенно, когда вопрос касается ис-

следования полей в ионных, металлических и других моно- и по-

ликристаллах, в узлах решеток которых расположены ионы. Эффек-

тивный потенциал пленарного каналирования, который получается

усреднением трехмерного потенциала кристаллической решетки по

элементарной ячейке на плоскости, сводится к усреднению функ-

ции Грина данной ячейки. Ввиду относительно простого вида это:

функции двухмерное интегрирование по плоскости удается прово-

дить аналитически. В этом случае для эффективного поля плоское-

тного каналирования получается выражение в виде решеточной сум-

мы от произведения некоторых известных функций с формфакторами

отдельных базисных ионов в импульсном представлении. Дальней-

шее исследование формы и значения эффективного поля приводит к

необходимости вычисления явных видов соответствующих формфак-

торов.. Для этого в работе в качестве функции распределения

электронного заряда в ионах как положительных, так и отрица-

тельных использована модель Иенсена-Ленца с вариационными пара-

метрами почти свободных ионов. Эта модель позволила для Форм-

факторов получить явные аналитические формулы в виде линейной

комбинации от специальных функций параболического цилиндра раз-

ных порядков.

Наиболее важным результатом работы является получение

общего выражения для эффективного потенциала пленарного кана-

лирования, устраняющего все вышеуказанные трудности, которые

присущи теории Линдхардта и его модификациям.
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Возможны разные пути уточнения полученных результатов, свя-

занные с использованием более точных моделей для функции рас-

пределения заряда в ионах кристалла при помощи:

а) соответствующих квантовых расчетов в рамках метода Хар-

три-Фока ;см.напр.[б] );

0) одноэлектронного приближения в твердом теле с псевдоиз-

мом [16] ;

в) уточнения, вариационных параметров в модели Иенсена-

-Ленца.

Во второй части работы исследован спектр излучения реляти-

вистского электрона в рамках классической электродинамики.Лля

этого принимается, что электооп волизи относительных миниму--

мов потенциала оовершг:-: колебания с синусоидальной траектори-

ей. Отметим, что ; хкие траектории возникают, когда эффективный

потенциал вблизи минимумов аппроксимируется параболой. После

этих допущений удается провести аналитическое исследование для

спектральной плотности излучения электрона. \>> спектра

излучения возникает два максимума, какдай из которых соответ-

ствует излучению частиц, канадированных соответственно в пер-

вой и второй ямах.

Авторы считают своим приятным долгом выразить благодар-

ность профессору Н.Л.Корхмазяну за постоянные стимулирующие

дискуссии и И.Л.Багдасаряну за помощь в численных расчетах.
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Рис.1 Элементарная ячейка кристалла CsCe .

Рис.2а Квадрат л BCD обозначает проекцию элементарной

ячейки подрешетки L
3
* на параллельную к (х,у) плос-

кости.

Рис.26 Пересечение иона с плоскостью {р} , параллельной

плоскости {х,у} и смещенной по координате £ на

расстояние 00' = z - m d .

Рис.2в В области S
t
. частица находится вне структуры ИОНОЕ

данной подрешетки. В случае, когда частица движется

в области S
z
 , она чувствует особенности структуры.

Рис.3,4 Вид потенциала взаимодействия электрона с кристаллом

CsCB в режиме планарного каналирования соответст-

венно для температур »| = 0,001; ц= 0,03.

Рис.За, 4а, Вид потенциала взаимодействия позитрона с крис-

таллом CsCB в режиме планарного каналирования

соответственно для температур rj= 0,001; г[ =

= 0,03.

Рис.5 Графики частотной плотности излучения электронов в

каналах типа (1)-(2).
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