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Великому Ученому и Учителю
100-летию со дня рождения
Андрея Николаевича Колмогорова
(25.04.1903 – 20.10.1987)
посвящается этот выпуск
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"Колмогоров – Пуанкаре – Гаусс – Эйлер – Ньютон:

всего пять таких жизней отделяют нас от истоков нашей науки"
Академик В.И.Арнольд

HOMO UNIVERSALES
Колмогоров – явление чрезвычайное, событие мировое

Этот первый выпуск альманаха мы посвящаем 100-летию со дня рождения выдающегося математика современности Андрея Николаевича Колмогорова. Влияние Колмогорова на развитие математики огромно, а на математическое образование еще до конца не осознано. Цель краткой вступительной статьи сказать об Андрее Николаевиче многое, немногими словами. Характеризовать личность и разностороннюю деятельность Колмогорова даже "многими словами" – задача безумной самонадеянности. Будучи выпускниками его физико-математической школы, мы решили предоставить "слово" его университетским ученикам. Они, кстати, провели с Андреем Николаевичем более долгое время. Исключение сделано лишь для старшего из нас, участника первого выпуска ФМШ, А.М.Абрамова. В связи со сказанным, мы выбрали форму эссе, из отрывков ранее опубликованных статей и воспоминаний об Андрее Николаевиче. Наши незначительные ремарки внутри текста приведены курсивом в фигурных скобках. Подробный же текст соответствующих статей читатель может найти в следующих книгах:

Колмогоров в воспоминаниях. Редактор-составитель А.Н.Ширяев. – М.: "Физ.-мат. литература" ВО "Наука", 1993.

Явление чрезвычайное. Книга о Колмогорове. Составитель Н.Х.Розов / Под общ. ред. В.М.Тихомирова. – М.: ФАЗИС, МИРОС, 1999.

Члены редколлегии, выпускники ФМШ №18 при МГУ:

1964 года: Абрамов А.М.

1966 года: Бахмин В.И., Крайзман В.Л., 

Савин Г.И., Филатов В.П, Хапачев Ю.П.

1967 года: Ошхунов М.М.
Начало жизни заимствовано нами из статьи П.С.Кузнецова. УМН. – 1988. – Т.43. – Вып. 6. – С.197-208.

Отец Андрея Николаевича – Николай Матвеевич Катаев, сын священника, окончил Петровскую (ныне Тимирязевскую) академию, участвовал в народническом движении, был сослан и в начале XX века работал в Ярославле. Видимо там, в Ярославле ссыльный земский статистик Николай Катаев и познакомился с младшей дочерью предводителя дворянства угличского уезда и почетного попечителя народных училищ Якова Степановича Колмогорова – Марией. У Якова Степановича Колмогорова были дочери Варвара, Софья, Вера, Надежда, Мария и сын Степан. Родители Андрея Николаевича не были венчаны, так что по законам Российской Империи он, как и его старшая сестра Татьяна, умершая в девятимесячном возрасте, считались незаконнорожденными. Весну 1903 года Мария Яковлевна проводила в Крыму и по дороге домой заехала в Тамбов к своей подруге Конкордии Климентьевне Коравко. Там в Тамбове 25 апреля и родился Андрей Николаевич. Роды были неблагополучны и через полтора часа после рождения ребенка Мария Яковлевна умерла. Однако она успела посмотреть поднесенного ей сына и сказала: "Не простудите". Ребенка по желанию матери назвали Андреем в честь Андрея Болконского, любимого литературного героя.

По дореволюционным законам ребенок не имел права ни на отчество, ни на фамилию отца или матери. Отчество и фамилия его должны были быть образованы по имени крестного отца. В то время крестить детей, родившихся от православных родителей, хотя и незаконных, было обязательно, так как без этого не выдавали метрик. Где и когда крестили Андрея Николаевича неизвестно. Крестным отцом был брат сестер Колмогоровых – Степан, который жил постоянно в Петербурге. Возможно, что он лично при крестинах и не присутствовал. Это было возможно, во время обряда на руках ребенка мог держать другой человек, но при этом говорил: "Держу за такого-то". В метрику официально вписывали того, за которого держали. Естественно, что с официальным крестным отцом все это согласовывали. Таким образом, официально Андрей Николаевич должен был называться Андреем Степановичем Степановым.

Поскольку мать умерла, а политически неблагонадежному отцу трудно было выходить ребенка, сестра Марии Вера увезла Андрея шести дней от роду из Тамбова в с. Туношны, родовое поместье Колмогоровых под Ярославлем. Везла она его в маленькой корзиночке, и весил он 2,4 кг (возможно роды были преждевременны). Вера Яковлевна заменила Андрею Николаевичу мать и жила с ним все время до самой смерти. Отец Андрея Николаевича, после того как ему был разрешен въезд в столицу, жил в Петербурге и служил в департаменте земледелия. Царский режим, как видим, был достаточно либеральным к людям с политическим прошлым. Перед революцией Николай Матвеевич имел не особо высокий чин – коллежского асессора. При Советской власти он стал заведовать учебным отделом Народного комиссариата земледелия. Н.М.Катаев пропал без вести во время гражданской войны, то ли в 1918, то ли в 1919 году. Когда произошла революция, паспорта у Андрея Николаевича еще не было, а по новым законам он мог взять отчество настоящего отца и фамилию матери и усыновившей его тетки.

Гимназии в дореволюционной России и московские гимназии, в частности, это особая тема. Это целый мир, где зарождалось мировоззрение, свободомыслие, творческий поиск и истинная интеллигентность. Андрей Николаевич учился в частной гимназии Репман, которую организовали Евгения Арнольдовна Репман и Вера Федоровна Федорова. На всю свою жизнь Андрей Николаевич сохранил глубокую благодарность своей школе. Спустя много лет, уже в 60-летнем возрасте он попытался реализовать свой юношеский идеал школы в созданной им физико-математической школе интернате при МГУ.

(Далее был Московский университет, учеба, наука, преподавание, ученики большие и маленькие – школьники из ФМШ, – признание, триумф, долгое счастье и трагедия в конце жизни. Может быть на самом деле пророки должны заканчивать жизнь в страданиях и быть побиваемы камнями? И страдание, и "побивание камнями", хотя и словесными у Колмогорова было. Возможно, что был даже и один натуральный камень, но об этом позже.)

В.А. Успенский:

"В Колмогорове все чрезвычайно. Чрезвычайна многомерность охвата знаний. Чрезвычайны воплощавшиеся в действия представления о научной этике. Чрезвычайно стремление к самосовершенствованию, к созиданию себя как личности, гармонически развитой как духовно, так и телесно...

Телесная культура была такой же неотъемлемой частью внутреннего мира Колмогорова, как поэзия и музыка, как архитектура, живопись и другие виды пластических искусств. Мало сказать, что он имел обширные и глубокие знания в каждой из этих художественных сфер. В стихах и музыкальных произведениях, зданиях, картинах и скульптурах он видел необходимые условия нормального человеческого бытия, своего рода синхронизаторы или, может быть, лучше сказать, гармонизаторы эмоционального статуса человека...

Широта научных интересов и занятий Колмогорова имеет мало прецедентов в XX веке – если вообще имеет таковые (за всю историю человечества). Спектр их простирается от метеорологии, до теории стиха. (От математики, до истории, где кстати впервые был затронут вопрос об алгоритмической сложности.)
К какой бы области знаний ни прикоснулся Колмогоров, она, эта область, получала новый импульс развития и уже больше не могла изучаться без учета колмогоровского вклада в нее...

Сформулировав те или иные идеи, Колмогоров, как правило, не занимался их развитием, а переходил к новым областям. То же относится и к математическим результатам. Колмогоров не стремился к рекордам – или если и стремился, то на свой, колмогоровский лад, без чувства соперничества. Совершив решающий прорыв, создав новые методы, преодолев принципиальные трудности, он нередко оставлял продвижение за несколько метров до финишной ленты – ему как бы переставало быть интересно… Со своими учениками Колмогоров не только делился идеями, не только подсказывал результаты, которые он провидел, – нередко он брал на себя значительную часть труда по редактированию и даже написанию текста статей. Фактически Колмогоров был соавтором многих статей своих учеников; однако он, как правило, воздерживался от включения себя в число формальных авторов. Высокое искусство Колмогорова как учителя состояло в умении создать у ученика впечатление, что именно он, ученик, и есть полноценный автор как результата, так и соответствующей публикации.

В 1963 году состоялось первое присуждение самой престижной премии в области математики – премии Бальцана, и она была присуждена А.Н. Колмогорову. Эти премии были учреждены с целью отметить достижения в тех областях, которые не покрываются Нобелевскими премиями".

В.М.Тихомиров:

"А.Н.Колмогоров известен прежде всего как ученый, поэтому начну с краткого обзора его творческой биографии. Первые научные публикации Андрея Николаевича относятся к 1923 году, когда ему исполнилось двадцать лет, а последний научный труд был напечатан в 1983 году – году его восьмидесятилетия. Между этими двумя датами прошло шестьдесят лет – огромная жизнь… Интересно проследить, как число его публикаций варьировалось от десятилетия к десятилетию (гистограмма на рисунке построена с учетом лишь тех статей, которые сам А.Н.Колмогоров включил в собрание своих сочинений). (122 работы, сравните с числом публикаций некоторых "ученых". Эти "ученые" хотят казаться кем-то, поскольку видимо не могут быть. Андрей Николаевич же всегда "был", но "казался".)
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Бурное начало. В свой начальный период он черпал темы и задачи прежде всего, конечно, у своего научного руководителя – Николая Николаевича Лузина. К числу своих учителей он причислял также Павла Сергеевича Александрова, Павла Самуиловича Урысона, Алексея Константиновича Власова, Вячеслава Васильевича Степанова. Его научная любознательность распространялась фактически на всю современную математику. Начальный период его творчества был связан с теорией функций, затем началось его многолетнее сотрудничество с Александром Яковлевичем Хинчиным в области теории вероятностей. В эти же годы он делает классические работы в области математической логики, где в России у него не было ни учителей, ни предшественников.

Пожалуй, вершиной первого десятилетия его творческой деятельности явились его работы по аналитическим методам теории вероятностей (где математика соприкасается с физикой, и где он создал теорию марковских процессов, завершив усилия таких великих предшественников, как Эйнштейн, Смолуховский и Планк). Классическая монография "Основные понятия теории вероятностей" (наверное, самое известное произведение Андрея Николаевича, оказавшее столь же огромное влияние на все дальнейшее развитие этой науки, как труды Я.Бернули и Лапласа) также написана в первое десятилетие.

Затем наступил еще более блистательный период. В течение десяти лет – с 1933 по 1943 год – Андрей Николаевич опубликовал сорок пять (!) статей по самым разнообразным проблемам классического анализа, топологии, геометрии, теории приближений, функционального анализа, и, разумеется, теории вероятностей, где он занял общепризнанное в мире положение лидера. Едва ли не каждый год он открывал какое-то новое направление в науке; очень много занимался и приложениями. Одним из крупнейших достижений Колмогорова этого периода было создание теории турбулентности, где он стал прижизненным классиком наряду с величайшими механиками XX века – Дж.Тейлором и Т. фон Карманом.

Десятилетие между 1943 и 1953 годом было менее насыщенным. Конечно, это можно объяснить войной. Андрей Николаевич много сил отдал проблемам, связанным с обороной; в частности, он создал вероятностную теорию стрельбы и были заложены основания теории ветвящихся процессов.

А затем произошло истинное чудо. Начиная с 1953 года, Андрей Николаевич пережил совершенно необыкновенный творческий подъем, длившийся примерно десять лет, – период, быть может, не имевший себе равных в творчестве других математиков (да, наверное, и других естественников) всех времен. Именно в эти годы Андрей Николаевич оказался очень счастлив и в своих деяниях, и в своих учениках.

Наибольшие усилия Колмогорова в этот период, по свидетельству самого Андрея Николаевича, связаны с четырьмя темами. Это:

- малые знаменатели в задачах классической механики;

-внедрение понятия энтропия в различные области математики;

-представление функций в виде суперпозиций;

-равномерно предельные теоремы теории вероятностей.

В теории малых знаменателей Андрей Николаевич создал совершенно новый метод, который, будучи усовершенствован его учеником В.И.Арнольдом и американским математиком Ю.Мозером, привел к решению, быть может, самой глубокой задачи теоретический астрономии и классической механики – проблемы устойчивости планетарной системы, проблемы, которую решали и Ньютон, и Лаплас, и Пуанкаре. Впоследствии этот метод был назван КАМ-теорией (теорией Колмогорова – Арнольда – Мозера).

Большой успех выпал на долю Андрея Николаевича в теории динамических систем. Введенное им понятие энтропии динамической системы совершенно преобразило эту классическую область математики, где среди его предшественников были такие крупнейшие математики, как фон Нейман и Н.Н.Боголюбов. Основополагающие работы А.Н. и его ученика Я.Г.Синая принадлежат к числу самых крупных достижений математики второй половины XX века.

А.Н.Колмогоров вместе со своим учеником В.И.Арнольдом решил одну из самых знаменитых гильбертовых проблем – тринадцатую. При этом решение оказалось не соответствующим общему замыслу Гильберта: выяснилось, что на уровне непрерывности не бывает функций многих переменных (!) (хотя весь опыт классического анализа, казалось бы, свидетельствует о том, что чем больше переменных, тем богаче запас функций).

В теории вероятностей А.Н. получил теорему о равномерном приближении распределения сумм независимых случайных величин с помощью так называемых безгранично делимых распределений. Подходы к решению этой проблемы он искал почти двадцать лет.

Кроме того, в это же десятилетие учениками и последователями А.Н.Колмолгорова под его руководством и идейным влиянием:

-получены выдающиеся результаты в теории случайных процессов;

-сделаны большие продвижения в эргодической теории динамических систем, а также динамических систем классической механики;

-получены фундаментальные результаты по основаниям теории информации;

-открыта новая глава в функциональном анализе – теория размерности бесконечномерных линейных топологических пространств;

-фактически начата разработка нового этапа аппроксимации, где исследовались (-энтропия и поперечники функциональных классов и связанные с ними топологические и экстремальные задачи;

-решены важные экстремальные задачи в классических предельных теоремах теории вероятностей;

-изучены предельные теоремы теории вероятностей с точки зрения распределений в функциональных пространствах;

-велась интенсивная работа в области математической логики; Андрей Николаевич обдумывал проблемы связи теории рекурсивности и теории автоматов – все это в дальнейшем способствовало созданию теории сложности, увенчавшей его творческую биографию. Ныне "колмогоровская сложность" – одно из самых популярных и широко цитируемых достижений Андрея Николаевича, а на Западе наиболее общий вид автоматов получил название "машина Колмогорова – Успенского" (Kolmogorov – Uspensky machine).

Трудно представить, что когда-нибудь в истории науки у какого-либо ученого мог быть период такой фантастической насыщенности и плодотворности!

И вот, отметив свое 60-летие, вдруг в одночасье все изменилось. В университете практически прекратились курсы, семинары, публикации и прочее. А.Н. занялся реформой математического образования. (В декабре 1963 года открылась физико-математическая школа-интернат №18 при МГУ. Авторы данной стать имели счастье обучаться там в 1963-1966 годах.) На этом поприще он (формально) потерпел большую и, пожалуй, единственную во всей его необычайно счастливой творческой жизни неудачу. Эта неудача принесла ему трагические переживания. (Однако, и любовь, и признательность многих и многих поколений бывших учеников ФМШ, носящей теперь имя А.Н.Колмогорова.) Оставляя за рамками данной статьи проблему реформы математического (и прочего) образования, отметим лишь, "что мысли гения являются общим достоянием человечества". В них всегда содержится зерна истины, недоступные для поверхностного взгляда. Они должны быть продуманы до конца, детально проанализированы.

Есть одно фундаментальное отличие творческой манеры А.Н. от "множества первых математиков" XX века. И.М.Гельфанд как-то обронил в разговоре: "Математика – это марафон". Сам Гельфанд и прочие "первые математики", были "марафонцами". А.Н. принадлежал к другому, типу творцов. Кроме него самого, подобных вряд ли возможно назвать. Он был и "марафонцем", но главным образом он был "спринтером".

Благодаря "спринтерской " особенности своего творческого гения А.Н. успел проникнуть в огромное число вопросов, проблем, тем. (В одной из своих статей, посвященных Андрею Николаевичу, В.М.Тихомиров перечислил около сорока направлений в математике, естествознании, гуманитарных науках, где он оставил фундаментальный след, не исчерпав, по-видимому, всего им созданного). Почти всюду исследования А.Н. были трудами первооткрывателя, а создание теорий, разработка открытых им новых территорий – все это выпадало на долю других.

От А.Н. всегда исходило огромное число идей, и они-то и питали учеников, работавших рядом с ним. А.Н. не работал вместе с учениками; он, собственно, и не учил их в общепринятом смысле этого слова. Он просто сеял проблемы, гипотезы, идеи, методы – на лекциях, семинарах, во время прогулок, за чаем... Это были всегда проблемы с дальним прицелом, в них была не только математическая, но общенаучная (или философская) загадка.

На протяжении многих лет и в печати, и в личных разговорах А.Н. приводил высказывание Б.Н.Делоне о том, что творчество ученого-математика отличается от труда участника математической олимпиады лишь тем, что для решения олимпиадной задачи требуется около часа времени, а для решения настоящей, глубокой математической проблемы требуется 5000 часов. Эта величина и характеризует труд математика – марафонца.

У самого же А.Н этих 5000 часов никогда не получалось. В одном из последних интервью он сказал так: "Мне во всей истории моих научных открытий так уж самозабвенно, отключившись от всего другого, приходилось работать неделю, иногда, может быть, две, но не больше". Вот поэтому он считал: "Талант, одаренность, скажем в работе в области математики, физического эксперимента, конструирования новых приборов даны от природы не всем. Никакой упорный труд не может заменить эту природную одаренность".

А.М.Абрамов:

"(Поэтому, зная о "марафоне") Андрей Николаевич неоднократно с огорчением отмечал, что блиставшие в школьные годы "олимпиадники" часто так и остаются на "олимпиадном" уровне: успешно справляются с задачами, требующими остроумной идеи, но не доходят до решения математических проблем, нуждающихся в длительном продумывании, большом объеме работы. Придавая большое значение олимпиадам, как эффективному средству поиска способных ребят, А.Н. считал, что эти соревнования не должны быть чисто спортивными. Примечательно такое его замечание: "Своим успехам на олимпиаде естественно радоваться и даже гордиться ими. Неудачи же на олимпиаде не должны чрезмерно огорчать и приводить к разочарованию в своих способностях... Уже само наличие незначительного очень ограниченного срока для решения задач многих делает совершенно беспомощными. Но существуют и такие математические проблемы, которые могут быть решены лишь в результате очень длительного спокойного размышления и формирования новых понятий". (Формированию понятий А.Н. придавал огромное значение. Неоднократно высказывал такую мысль, что "система понятий не менее важна, чем система результатов, и сама по себе может составить предмет диссертации). Много такого рода проблем было решено замечательным топологом, (ближайшим другом А.Н.) П.С.Александровым. Не случайно Павел Сергеевич неоднократно говорил, что если бы во времена его юности были математические олимпиады, то, возможно, он вообще не сделался бы математиком: его главные достижения в математике явились не плодом работающей изобретательности, а итогом длительного и углубленного созерцания".

В.И.Арнольд:

"В развитии каждой области науки можно различить три стадии. Первая стадия – пионерская: прорыв в новую область, яркое и обычно неожиданное открытие, часто опровергающее сложившиеся представления. Затем следует техническая стадия – длительная и трудоемкая; теория обрастает деталями, становится труднодоступной и громоздкой, но зато охватывает все большее число приложений. Наконец, в третей стадии появляется новый, более общий взгляд на проблему и на ее связи с другими, казалось бы, далекими от нее вопросами; делается возможным прорыв в новую область исследований.

Для Андрея Николаевича Колмогорова характерно то, что он явился пионером и первооткрывателем во многих областях математики: – трудно указать область математического анализа, в которую А.Н.Колмогоров не сделал бы существенного вклада, где бы он ни решил классических (порой двухсотлетних) проблем.

Технического усовершенствования и обобщений построенной теории Андрей Николаевич обычно старался избегать. Зато на третьей стадии работы, когда нужно осмыслить полученные результаты и увидеть новые пути, на стадии создания фундаментальных обобщающих теорий Андрею Николаевичу принадлежат замечательные достижения.

.....Колмогоров – Пуанкаре – Гаусс – Эйлер – Ньютон: всего пять таких жизней отделяют нас от истоков нашей науки".
В.А.Успенский:

"Весной 1979 года, когда Андрей Николаевич входил в свой подъезд (квартира Колмогорова №10 на третьем этаже зоны Л в МГУ, рядом в квартире под №9 жил П.С.Александров) он получил сзади удар в голову такой силы, что на время потерял сознание. Было много крови. Как объяснял потом Колмогоров, ему казалось, что сразу за ним кто-то идет, и поэтому, войдя в подъезд, он не стал заботиться о том, чтобы аккуратно закрыть за собой дверь. Эта дверь, обладающая мощнейшей пружиной, и ударила, по официальной версии, Колмогорова сзади, в голову. А я не могу отделаться от фантастической мысли, что сзади действительно кто-то был, он-то и ударил. Удар, конечно же, повлек и сотрясение мозга, и внутричерепное кровоизлияние. Все это если и не было основной причиной недомогания Колмогорова, то значительно это недомогание усилило и ускорило. (После этого признаки паркинсонизма, выражавшиеся и ранее в затруднении движения и речи, стали прогрессировать. По нашему мнению, официальная версия вряд ли соответствует действительности. Дело в том, что уже в 1979 году Андрей Николаевич ходил сильно согнувшись, так что дверная ручка, несмотря на свою длину (на всех входных дверях в МГУ они такие), никак не могла ударить его по затылку, а если сзади, то в поясницу. Другое дело, если бы Колмогоров выходил, удар был бы спереди в голову. Поэтому мы вынуждены согласиться с фантастической версией В.А.Успенского – сзади действительно кто-то был!). С 1980 года проблемой для Андрея Николаевича стал голос. Ему становилось все труднее и труднее читать лекции. После 1985 года А.Н. уже не мог передвигаться без посторонней помощи даже в пределах комнаты. Он сидел в кресле или просто погруженный в свои мысли, или слушал музыку по программе УКВ, по-прежнему придирчиво выбирая и композитора, и исполнителя.

Умер Андрей Николаевич 20 октября 1987 года в 14 часов 9 минут в палате Кунцевской больницы. (Бывшая дача Сталина, недалеко от нашего интерната, где в свое время А.Н. вместе с учениками ходил на лыжах. При нем находились один из авторов данной статьи А.М.Абрамов, а также А.А.Буканова, В.В.Козлов и В.М.Тихомиров.) По свидетельству В.М.Тихомирова можно было видеть на экране и слушать через усилитель последний удар сердца Колмогорова".

УДК 548.732

Диффузионная теория роста шероховатой поверхности

В.А. Бушуев, В.В. Козак

Московский государственный университет им. М.В. Ломоносова,
Физический факультет

Получено модифицированное уравнение диффузионного типа, описы​вающее эволюцию шероховатостей поверхности в процессе её роста. Обоснован дополнительный механизм миграции осаждаемых частиц в потенциальные минимумы поверхности, что может приводить к значительному сглаживанию шероховатостей. В случае произвольной пространственной корреляции флуктуаций потока осаждаемых частиц получено аналитическое выражение для функции корреляции шероховатостей растущей пленки, зависимости среднеквадратичной высоты и длины продольной корреляции шероховатостей от времени, параметра локального сглаживания, шероховатостей подложки и температуры. Исследованы фрактальные свойства шероховатой поверхности.

Введение.  SEQ Paragr \n \h \* MERGEFORMAT Межслойные шероховатости и их корреляция

Шероховатости поверхности и межслойные шероховатости являются всегда присутствующими нарушениями структуры. Они могут значительно влиять на физические свойства приборов на основе многослойных структур и ограничивать их применение. Образуются шероховатости, как в процессе выращивания структуры, так и после (например, в результате интердиффузии).

Естественным и удобным средством их описания служит функция корреляции шероховатостей. При этом основной неопределенностью для одиноч​ного интерфейса остается выбор явного вида корреляционной функции. Для многослойной структуры это ещё более критично, так как в дополнение к корреляции шероховатостей в горизонтальном направлении очень существенным становится ее описание в направлении роста, т.е. перпендикулярно поверхности.

Традиционно для характеристики шероховатостей одной межслойной границы или поверхности используют величину ( = (z(x, y)(1/2, где z(x, y) = h(x, y) ( (h(x, y)(, h(x, y) ( высота шероховатостей, угловые скобки (...( означают пространственное усреднение по поверхности. Шероховатости называют "гауссовскими", если h(x, y) ( h(x(, y() является гауссовой случайной величиной, распределение которой зависит только от относительных координат (X, Y) = (x' ( x, y' ( y). Для такой изотропной поверхности её среднеквадратичные флуктуации описываются функцией:
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где усреднение проводится по всем парам точек, разделенных горизонтально на расстояние R. В свою очередь g(R) связана с функцией корреляции высот шероховатостей C(R):
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(B2)

Шероховатости характеризуются также длиной корреляции (. В масштабе длин вдоль поверхности больших этого характерного размера величина ( стремится к постоянному значению, а при меньших может изменяться по степенному закону. Эти экспериментально наблюдаемые закономерности записываются следующим образом:
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где величина параметра H в случае самоаффинных поверхностей (более подробно о них см. в п. 2) находится в интервале от 0 до 1.

Поскольку диффузное рассеяние рентгеновских лучей чувствительно к эффектам корреляции шероховатостей поверхности, такие эксперименты используются для оценки величин ( и H [1-4]. Наиболее часто используется корреляционная функция, предложенная Синхой и др. [1]:
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Выражение (В4) имеет простую математическую форму и согласуется с (В3), однако в смысле фрактального поведения оно справедливо лишь при R << (. В связи с этим в работах [4-8] предлагался ряд других альтернативных (В4) форм корреляционных функций.

Таким образом, корреляционные функции высот шероховатостей дают количественное и фундаментальное описание шероховатостей любого интерфейса. Тем не менее, информация о шероховатостях внешней поверхности или выделенной межслойной границы не дает полной картины, поскольку может существовать корреляция шероховатостей в вертикальном направлении. В случае многослойных структур (МС) факт такой корреляции межслойных шерохова​тостей и его влияние на свойства всей структуры не раз подтверждался и исследовался экспериментально [9-13].

Шероховатости двух различных интерфейсов могут быть как полностью или частично коррелированными, так и полностью некоррелированными. Полная корреляция означает идентичность интерфейсов относительно вертикального сдвига. Некоррелированность означает тождественное равенство нулю корре​ляции с любым другим интерфейсом, кроме своего собственного. Это два предельных случая частичной корреляции шероховатостей. Ее существование и степень корреляции отражают процессы, участвующие в формировании последовательных слоев МС.

Наблюдаемое разнообразие в поведении основных параметров шеро​ховатостей по всей многослойной структуре затрудняет их описание. Как следствие появляются все новые и новые варианты "угаданных" закономерностей и явных видов корреляционных функций. Особенно много вариантов корреляции межслойных шероховатостей.

Совершенно ясно, что наиболее логичным и последовательным направле​нием является моделирование корреляционных функций на основе сущес​твующих теорий роста шероховатых поверхностей (см. обзоры [14, 15]). Перспективным выглядит путь, предложенный Стеарнсом [16], где с помощью рекуррентных формул получалось выражение для функции корреляции шерохо​ватостей. При этом подчеркивалась связь этих формул с уравнением Эдвардса и Уилкинсона (EW) [17], одним из основных уравнений роста шероховатых поверх​ностей [14, 15]. Данный подход позволил избежать недостатков ранее предло​женных моделей. В его пользу свидетельствовал и ряд экспериментов, в которых данные по диффузному рассеянию рентгеновских лучей от многослойных струк​тур в той или иной мере, но согласовывались с предлагаемой теорией [16, 18-22].

Здесь необходимо отметить, что именно подход Стеарнса позволил удобным образом описывать наследование всего спектра шероховатостей с помощью так называемого фактора репликации или фактора наследования. Эта функция определяет ту часть спектра шероховатостей, которая будет преимущественно наследоваться вышележащим слоем. Однако, в случае, когда параметры межслойных шероховатостей в процессе роста МС достигают насыщения или наблюдается более сложное их поведение, модель Стеарнса [16] в чистом виде оказывается не применимой. Как показано в наших работах [23-26], это связано с функциональной формой фактора репликации, и в варианте Стеарнса приводит к монотонному росту высот шероховатостей интерфейсов в МС от подложки к верхней границе.

В связи с этим представляет значительный интерес разработка более общей модели, позволяющей интерпретировать большее число экспериментальных данных и продвинуться дальше по сравнению с существующими теориями роста шероховатых поверхностей и интерфейсов.

1.  SEQ Paragr \r 1 \h \* MERGEFORMAT Диффузионное уравнение растущей поверхности

В основе всего разнообразия непрерывных моделей роста стоит линейное неоднородное уравнение Эдвардса-Уилкинса [17], аналогичное по внешнему виду уравнению диффузии. Авторы [17], рассматривая процесс осаждения частиц на растущую поверхность, учли вероятность миграции этих частиц в ближайший локальный минимум профиля шероховатой поверхности и показали, что такой механизм роста и сглаживания можно описывать уравнением диффузии. Относительная простота уравнения EW (см. ниже (1.1)) позволила достаточно полно исследовать его свойства, зависимости среднеквадратичных высот шероховатостей от времени и привлечь для их описания представления, развиваемые в теории фракталов.

Вполне закономерным стало появление множества других моделей (уравнений), описывающих различные механизмы роста. Однако лишь немногие имеют аналитические решения, что затрудняет их изучение. В данном параграфе рассматривается уравнение роста поверхности, аналогичное по виду уравнениям теплопроводности и диффузии с распределенными источниками и теплообменом (или взаимной диффузией) с окружающей средой [27]. Как будет показано ниже, в дополнение к локальному сглаживанию шероховатостей это уравнение учитывает также вероятность миграции адатомов на расстояния, значительно превы​шающие их размеры. На основе анализа свойств аналитического решения этого уравнения будут получены универсальные показатели шероховатой поверхности.

Из экспериментов[11, 28-30] известно, что среднеквадратичные высоты шероховатостей в МС с увеличением числа слоев могут меняться различным образом. Однако уравнение EW [17], на котором основано построение функции корреляции шероховатостей в [16], не всегда способно корректно описать изменение морфологии межслойных границ. Отсюда проистекает целый ряд трудностей при анализе экспериментальных данных [21, 22].

Чтобы расширить возможности применения уравнения диффузионного типа для описания роста шероховатых поверхностей, рассмотрим более подробно микроскопический механизм образования и дальнейшей трансформации шеро​ховатостей в процессе роста МС. Ограничимся для простоты анализом одномерного случая шероховатой поверхности с профилем z(x), где 0 ( x ( L. После осаждения на эту поверхность одной частицы (магнетронное или термическое напыление) уравнение новой поверхности примет вид z((x) = z(x) + ((x), где функция ((x) характеризует форму, размер и местопо​ложение осаждаемой частицы. Если отсутствует какая-либо предпочтительность осаждения частицы в том или ином положении, т.е. плотность распределения вероятностей (ПРВ) w(x) = 1/L, то статистическое среднее <((x)> = r2/L не зависит от координаты x. Здесь r ( характерный размер частицы. При этом профиль z((x) в среднем совпадает с исходным профилем z(x), величина r2/L описывает повышение средней плоскости (z((.

В [17] было учтено, что вероятность осаждения частицы в какой-либо точке x зависит от состояния поверхности z(x) в этой точке и получено выражение для совместной ПРВ w((; z). При этом считалось, что частица в процессе такого "мягкого" осаждения может смещаться лишь в одну из соседних ячеек с размером r по отношению к первоначальному положению x0. Если J(x, t) = J0 + (J(x, t) ( поток осаждаемых частиц на единицу длины в единицу времени, то скорость изменения относительной высоты шероховатостей f(x, t) = z(x, t) ( <z> описы​вается диффузионным уравнением [17]
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где J0 ( средний поток, (J ( его флуктуационная часть. Если, например, в точке x имеется локальный минимум профиля поверхности, то вторая производная в (1.1) положительна, что приводит к увеличению скорости роста поверхности в окрестности этой точки. Чем больше величина ( 2f/(x2, тем больше скорость роста. Это означает более предпочтительное сглаживание коротковолновых (мелкомас​штабных) шероховатостей. В локальных максимумах профиля поверхности вели​чина ( 2f/(x2 < 0, поэтому вероятность осаждения частиц здесь меньше средней.

Известно, однако [31], что адсорбированные атомы (адатомы) могут перемещаться по подложке путем дискретных прыжков по адсорбционным центрам с коэффициентом диффузии D ( 0,25la2 (d exp((Ed/kBT), где Ed ( энергия активации поверхностной диффузии, (d ( частота колебаний адатома в плоскости подложки, la ( среднее расстояние между центрами адсорбции, kB ( постоянная Больцмана, T ( абсолютная температура. Время жизни адатома в потенциальной ловушке определяется температурой и энергией активации Ea:
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где (a ( частота колебаний адатома по нормали к подложке. Типичные значения (d ( (a ( 1011(1013 с–1, Ed ( 0,3 эВ, Еa ( 0,8 эВ [31]. Тогда (a ( 10–5 с и при la ( 5 Е за время (a адатом переместится по подложке на достаточно большое по сравнению с r расстояние (((aD)1/2 ( 400 Е.

В связи с этим дополним теорию [17] учетом случайных блужданий частиц на расстояния, значительно превышающие размеры атомов. Переход частицы из начального состояния (x0,t0) в конечное состояние (x,t) представляет собой марковский процесс, который описывается интегральным уравнением Смолу​ховского для совместной ПРВ w(x,t ( x0,t0) [32]. Рассмотрим блуждание частицы, которая в момент времени t может скакать на шаг (x = a вправо с вероятностью p1 или влево с вероятностью p2 = 1 ( p1. При этом, в отличие от [32], учтем возможную зависимость p1,2 от координаты. Тогда для плотности вероятности перехода получим уравнение Фоккера-Планка:
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(1.3)

где B ( коэффициент диффузии, A(x) ( локальная скорость систематического движения (B = lim(a2/(t), A(x) = lim[(p1 ( p2)a/(t] при (t ( 0). Решение уравнения (1.3) должно быть нормировано к единице и удовлетворять начальному условию w(x, t0( x0, t0) = ((x ( x0).

Стационарное распределение w(x) при t ( ( имеет вид
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(1.4)

где константа C определяется из условия нормировки. В частности, если A = 0, то из (1.4) следует равномерное распределение w(x) = 1/L.

В случае A = const решение (1.3) для w(x, t) имеет известный вид гаус​совского распределения с (x( = x0 + At и дисперсией ((x – x0 – At)2( = Bt. Учтем теперь, что вероятности p1,2 зависят в общем случае от x (например, за счет разного времени жизни частицы в потенциальных ямах с разной глубиной и формой). Зависимость скорости A от x кардинальным образом изменяет плавный профиль w(x, t). Действительно, пусть в окрестности некоторой точки x1 скорость A(x) = ((x ( x1), т.е. x1 ( координата минимума (( < 0) или максимума (( > 0) функции z(x). Если, например, ( < 0, то A > 0 слева и A < 0 справа от точки x1. В результате ПРВ w(x, t) начинает сгущаться в окрестности минимума потенциальной энергии. В противном случае (( > 0) в распределении w(x ( x1) формируется минимум, т.е. частица находится в неустойчивом равновесии на максимуме шероховатости z(x).

Более строго это следует из анализа распределения (1.4) w(x) = C exp[((x ( x1)2/B]. Если ( > 0, то условие нормировки автоматически дает, что C ( 0. Пусть теперь A = 0 в некоторых точках xi и (i = (A/(x < 0. Тогда ПРВ w(x) представляет собой суперпозицию гауссовских распределений [33]
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с дисперсиями B/((i (, где ld ( среднее расстояние между глобальными минимумами, равное примерно длине корреляции шероховатостей l0. При выводе (1.5) считалось, что B/((i (<< l02. Ширины пиков в (1.5) увеличиваются с уменьшением ((i (, поэтому влияние мелких шероховатостей уменьшается, что соответствует их сглаживанию. Таким образом, вероятность закрепления частиц w(x; z)dx повышается в окрестности глобальных минимумов. Зависимость ПРВ от высоты шероховатостей содержится неявно в зависимости величин (i от z.

В общем случае скорость A(x) является случайной функцией с нулевым средним значением (A(x)( = 0, а её флуктуации определяются флуктуациями энергии активации Ea в (1.2): A(x) = (B/kT)(Ea/(x. Подстановка этого выражение в (1.4) приводит к следующему виду ПРВ:
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где ( = (2/kT)((Ea/(z(. Из анализа флуктуаций глубин потенциальных ям на поверхности z(x) можно получить следующую приближенную оценку:
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Так как характерная ширина функции w(x, z) много больше размера частиц, то изменение профиля шероховатостей (((x)( = r 2 w(x, z). Отсюда следует, что ((/(z = (((. В итоге после замены временной переменной t в (1.1) на толщину пленки z = r 2J0t получим следующее модифицированное уравнение диффу​зионного типа, впервые полученное в нашей работе [23]:
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(1.8)

Второй член в правой части (1.8) описывает релаксацию поверхности с диффузионной длиной ( ( r. Последнее слагаемое ( = (J(x, z)/J0 представляет собой случайные распределенные источники. И, наконец, первый член в (1.8), который отсутствует в предыдущих рассмотрениях [16, 17], описывает предпо​чтительную миграцию атомов в глобальные минимумы, для которых f < 0. При этом происходит частичное сглаживание даже длинноволновых шероховатостей с s ( 0. В результате длинноволновые "холмы" и "впадины" становятся менее высокими и более гладкими. Коэффициент ( уменьшается с ростом температуры. Если, например, Ea = 0,8 эВ, T = 500 K, r ( 3 Å, l0 ( 100 Å, то ( ( 3(10‑3 Å ‑1.

Уравнение (1.8) аналогично по виду уравнениям теплопроводности и диффузии с распределенными источниками и уравнению теплообмена (или взаимной диффузией) с окружающей средой [27]. Такой же вид имеет уравнение, описывающее релаксацию параметра порядка вблизи точки фазового перехода второго рода ([35], п. 101), а также линеаризованные уравнения в теории кооперативных явлений и самоорганизации [36].

2.  SEQ Paragr \n \h \* MERGEFORMAT Основные представления о динамике роста поверхностей

Рост пленок, изготавливаемых с помощью напыления, представляет очевидный интерес, как с технологической точки зрения, так и сути задействованных физических процессов. Последние, как выясняется, определяют также многие важные вопросы в физике нелинейных систем.

Достаточно грубо можно выделить три типа морфологии поверхностей, образующихся во время роста:

1. Слоеный рост (layer by layer) или "слой за слоем" ( наиболее жела​тельный и приемлемый с технологической точки зрения. Но с точки зрения теории из-за неоднородности напыляемого пучка такой рост трудно реализуем и нестабилен. Его скорее можно назвать идеальным. Однако же вполне возможно выращивать многие пленки в такой моде [37].

2. Нестабильный рост (unstable) случается, если не сохраняется первона​чально выбранная ориентация подложки, что обычно проявляется в виде холмов либо других макроскопических особенностей на поверхности.

3. Самоаффинные (self-affine) поверхности образуются в условиях промежуточных между отмеченными выше. Средняя ориентация поверхности сохраняется, но она становится шероховатой. Масштабные свойства шерохо​ватостей на этом этапе роста сходны со свойствами фракталов.

Процесс образования шероховатостей можно описывать количественно, рассматривая их полную высоту:
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где L ( размер системы, черта означает пространственное усреднение, а угловые скобки ( усреднение по реализациям. Изучение дискретных моделей и непрерыв​ных уравнений роста, речь о которых пойдет ниже, привело к предположению, что в момент первоначального периода роста, например t << t x (L), высота W изменяется со временем по степенному закону:
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где ( ( показатель роста (growth exponent). Для времен значительно больших tx высота шероховатостей стремится к предельному значению. При этом было замечено, что высота насыщения (предельная высота) зависит от L:
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где H ( показатель шероховатости (roughness exponent). Зависимость tx от L позволяет объединить два последних соотношения в одно, иногда называемое законом подобия или законом масштабирования (scaling law):
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(2.4)

где z = H/( назвали динамическим показателем, а функцию Y(u) ( универсальной функцией масштаба или функцией подобия (scaling function), возрастающей как u( в случае u << 1 и приближающейся к константе при u >> 1.

Таким образом, показатель шероховатостей может быть найден из закона подобия высоты шероховатостей при её насыщении. Чтобы измерить H в эксперименте или при моделировании, необходимо исследовать системы различных размеров и ждать насыщения за времена большие tx(L) ( Lz. Подобный способ определения H неудобен как с точки зрения вычислений (из-за больших размеров системы), так и эксперимента (требование нескольких образцов с различными линейными размерами). Поэтому на практике обычно используется другой метод. Высота шероховатостей оценивается в ящике размера l << L и усредняется по многим участкам той же длины вдоль интерфейса. При этом насыщение проис​ходит за более короткое время tx(l) << tx(L). Предполагается, что для локальной высоты шероховатостей законы подобия те же, что и для глобальной высоты. В этом есть плюс привлечения фрактальных закономерностей для шероховатостей. В начальном режиме роста (t << tx) w(l, t) ( t (. Для малых масштабов длин (эквивалентно – при больших временах роста) l << lx (t) (t >> tx ) локальная высота шероховатостей считается независящей от времени и изменяется с размерами "ящика" 
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(2.5)

Универсальная функция масштаба y(u) уменьшается, как 
[image: image21.wmf]loc
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 при u >> 1 и приближается к константе при u << 1.

Ещё раз отметим допущение [15], что локальный показатель шероховатости предполагается равным глобальному: Hloc = H. Оно справедливо только в случае самоаффинного интерфейса. При этом для многих систем свойство самоаф​финности скорее исключение, чем правило [38].

Итак, в рамках описанной терминологии самоаффинной называют поверхность, среднеквадратичная высота которой ( = ([z(x)]2( 1/2 возрастает с длиной L по закону ( ( LH. При этом значение показателя шероховатости, т.е. параметра, отражающего степень корреляции высот, находится в интервале 0 < H < 1. Поверхности с острыми зазубринами соответствуют малые значения H, большие ( хорошо коррелированной и гладкой по текстуре. Вообще говоря, самоаффинные фракталы отличаются от самоподобных (self-similar) тем, что сохраняют свою структуру даже при анизотропном изменении масштаба. В целом это проявляется в отсутствии выступов или нависаний (overhangs) [39], приводящих к "затенению". Тем не менее, в определенном масштабе длин, меньших некоторого характерного значения, поверхность неотличима от самоподобного фрактала размерности D = 3 ( H. Несмотря на это, в литературе часто используется именно "локальный" (D = 3 ( H), а не глобальный (D = 2) размер самоаффинной поверхности. Этот факт следует учитывать, поскольку одни и те же формулы записываются авторами в одинаковых обозначениях, но по смыслу для разных D [15, 40].

Считается, что достаточно широкий класс термически напыляемых пленок имеет самоаффинную поверхность с универсальным масштабным показателем H [41]. В сопоставлении этих значений моделям нет однозначности. Атомис​тические модели (large-scale atomistic simulations) неравновесного напыления на двумерную поверхность предсказывают 0,33 ( H ( 0,40 [42]. Непрерывные модели (continuum deposition models), допускающие релаксацию частиц на поверхности, приводят к значению H = 0,67 [43].

Наиболее компактно описать самоаффинные шероховатости высотой h(x, t) в точке x и время t можно с помощью функции среднеквадратичных флуктуаций g(r, t), которая естественным образом объединяет приведенные выше формулы и соотношения между универсальными показателями:
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Первоначально данная форма была основана на численных результатах [39]. Сейчас для неё уже создана теоретическая основа. Динамический показатель z описывает эволюцию во времени коррелированных областей: изначально различные точки поверхности независимы, но области коррелированных шероховатостей формируются со временем. Их размер растет как ((t) ( t 1/z. В каждой такой области среднеквадратичная высота шероховатостей растет в (зависимости от масштаба наблюдения r) c показателем шероховатости H. Таким образом, полная высота шероховатостей первоначально растет пропорционально t ( (( = H/z) до насыщения по закону LH, где L ( размер образца.

3.  SEQ Paragr \n \h \* MERGEFORMAT Универсальные показатели модели

Предметом интереса являются универсальные показатели нашего нового уравнения (1.8): показатели шероховатости H, роста (, динамический показатель z, функция масштаба (подобия) Y(u). Чтобы выделить их в явном виде, необходимо исследовать свойства аналитического решения (1.8).

Наше уравнение (1.8) вместе с начальным условием образуют задачу Коши для неоднородного уравнения:
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(3.1)

В общем виде решение (3.1) можно найти, используя подстановку f(x, t) = V(x, t)exp(((t) и переобозначение ((x, t) = exp((t)((x, t), после чего воспользуемся результатом решения задачи Коши для неоднородного уравнения теплопроводности с неоднородным начальным условием [27] для функций V(x, t) и ((x, t):



[image: image24.wmf]ï

î

ï

í

ì

y

=

m

+

Ñ

n

=

¶

¶

.

)

(

)

0

,

(

,

)

,

(

)

,

(

)

,

(

2

x

x

x

x

x

V

t

t

V

t

t

V


(3.2)

Возвращаясь к f(x, t) и ((x, t), окончательный результат записывается в виде:
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(3.3)

где G(x,(,t) ( функция Грина, обладающая следующими свойствами:
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(3.4)

Решение (3.3) задачи (3.1) не всегда удобно анализировать в прямом пространстве. Выходом является запись решения через соответствующие фурье-компоненты, получение выражений для функций спектральных плотностей корреляции, среднеквадратичных высот шероховатостей и трансформация результата обратно в прямое пространство согласно формулам:
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Тогда, следуя [44], можно записать (3.1) в обратном пространстве s:
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И, аналогично, для (-коррелированного шума и пространства размерности d получим:
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(3.7)

Выражение (3.6) ( обыкновенное дифференциальное уравнение первого порядка и его решением будет:
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(3.8)

где ((s) ( фурье-компонента начального профиля поверхности. Решение (3.8) можно переобозначить, тогда оно примет следующий вид:
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Важно отметить, что решение дифференциального уравнения (3.6), записанное в виде (3.9), образует рекуррентную формулу зависимости фурье-компонент амплитуд шероховатостей верхней поверхности fm(s) слоя толщиной t от амплитуд шероховатостей нижележащей поверхности fm-1(s). При этом связаны они между собой через фактор репликации am(s, t) (3.10) и собственные шероховатости слоя hm(s, t) (3.11). В случае стационарной неоднородности, когда источники шероховатостей ((s) не зависят от времени, выражение для hm(s, t) примет вид:
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Далее, чтобы проанализировать зависимость среднеквадратичной высоты шероховатостей от времени (толщины пленки), воспользуемся (3.8), подставим (3.7) и, интегрируя по переменной t, для d = 1 получим выражение для корреляционной функции в фурье-пространстве:
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(3.13)

Среднеквадратичная высота шероховатостей поверхности размера L связана с (3.13) следующим образом:
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(3.15)

На этом этапе для упрощения анализа масштабных свойств нашего уравнения исключим первый член в сумме (3.15), описывающий вклад подложки в полную шероховатость. Для чего будем считать её абсолютно гладкой. Кроме того, даже не интегрируя в (3.15) по s, можно сделать некоторые важные предварительные выводы. Перейдем к безразмерной переменной интегрирования ( и перепишем (3.15) для w2:
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(3.16)

Результат интегрирования в (3.16) является функцией YBK((t, b) двух связанных параметров и по смыслу аналогичен функции масштаба самоподобных поверхностей (2.4) (нижний индекс BK в YBK – Bushuev-Kozak):
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При этом в приближении b << 1 интеграл (3.16) берется по частям и мы получим аналитическое выражение [40] для универсальной функции масштаба, соответствующей уравнению (1.1) Эдвардса-Уилкинсона (индекс EW):
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(3.18)

Это означает, что функция YBK((t, b) обладает всеми масштабными свойствами функции YEW в режиме
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Здесь отношение ((/()1/2 ( характерный параметр исследуемого уравнения, который можно понимать как среднее геометрическое от длины локального сглаживания ( и конечной максимальной длины поперечной корреляции 1/( (длины корреляции шероховатостей с нулевой пространственной частотой). Величина этого параметра, отражающего степень корреляции шероховатостей в перпендикулярных направлениях, значительно больше характерного размера системы. В результате в процессе роста длинноволновые шероховатости наследуются практически без изменений.

К сожалению интеграл в (3.16) аналитически не берется, что не позволяет получить выражение для универсальной функции масштаба при всех значениях её аргументов. В приближении, когда размер системы можно не учитывать (L ( (), второй член в выражении (3.15) трансформируется в
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(3.20)

из которого методом интегрирования по параметру получаем следующее аналитическое выражение для квадрата высоты шероховатостей:
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(3.21)

Из (3.21) следует, что при любом конечном значении параметров ( и ( максимальная высота шероховатостей растущей пленки остается конечной величиной даже в пределе бесконечного размера системы. Тогда как для уравнения EW она стремится к бесконечности в соответствии с (2.3). Кроме того, теперь можно получить универсальный показатель роста ( (2.2). Как уже отмечалось в п. 2, считается, что высота шероховатостей в начальный период роста (t <<tx) не "чувствует" размеров системы и изменяется со временем по степенному закону. Показатель степени при t и есть показатель роста (. Раскладывая (3.21) в приближении t << 1/(, получим:



[image: image44.wmf].

~

)

(

4

/

1

t

t

w


(3.22)

Откуда следует, что в нашей модели универсальный показатель роста ( для случая одномерной поверхности совпадает со значением ( = (3 (d)/4 для уравнения EW (1.1) и равен 1/4. Отметим также независимость выражения (3.22) от параметра (. Действительно, на первоначальном этапе роста поперечная корреляция не оказывает заметного влияния на шероховатость.

Чтобы получить универсальный показатель шероховатости поверхности H, устремим переменную t в (3.15) к бесконечности и проинтегрируем по s:
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(3.23)

В зависимости от значения аргумента арктангенса последнее выражение может принимать две предельных формы:
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(3.24)
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(3.25)

В приближении b << 1 или ((/()1/2 >> L, чему соответствует (3.24), свойства масштабного поведения нашего уравнения совпадают с аналогичными для уравнением EW. И в явном виде извлекается универсальный показатель шероховатости H = 1/2. Если же ((/()1/2 << L, то, как следует из (3.25), поверхность перестает быть самоаффинной и её шероховатости в пределе больших времен (или малых масштабов) не описываются соотношением w(L) ( LH (0 < H < 1), а их высота стремится к предельному значению
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(3.26)

не зависящему от размеров системы.

Таким образом, из полученных формул можно сделать вывод, что для случая одномерной поверхности и (-коррелированного шума в приближении ((/()1/2 >> L наше уравнение обладает всеми масштабными характеристиками уравнения EW. В режиме ((/()1/2 << L, но при малых временах роста, применимы соотношения для самоаффинных поверхностей (показатель роста ( = 1/4), а в пределе больших времен роста поверхность перестает быть самоаффинной.

Дополнительный интерес с точки зрения роста самоаффинных поверх​ностей представляет исследование свойств нашего уравнения в пространстве размерности 1 ( d ( 3 и коррелированного по пространственной координате случайного шума. Форму функции корреляции положим гауссовой:
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(3.27)

Соответствующая фурье-компонента будет иметь вид:
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(3.28)

Здесь s = ( s (. Аналогично формуле (3.13) можно получить и фурье-компоненту корреляционной функции:
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(3.29)

Вспомним, что
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затем, проинтегрировав по телесному углу и опуская для простоты первый член в (3.29), для высоты шероховатостей w(L, t) получим, что
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(3.30)

здесь Kd ( численный коэффициент, зависящий от размерности пространства d.

Так же, как и в случае (-коррелированного шума, интеграл в (3.30) не берется аналитически для всех допустимых значений параметров. Однако в приближении, когда размером системы можно пренебречь (L ( (), результат обобщается даже для различных значений размерности пространства d:
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(3.31)

где Г(x) ( гамма-функция, а Г(x, y) ( неполная гамма-функция:
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Для проверки (3.31) положим d = 1 и устремим длину пространственной корреляции шума к нулю. Учитывая связь неполной гамма-функции с интегралом вероятности Г(1/2, y2) = (1/2(1 ( erf(y)), получим выражение, совпадающее с (3.21). Оно было получено в том же приближении (L ( () для (-коррелированного шума. Теперь, чтобы извлечь показатель роста шероховатостей для случая пространственно коррелированного шума и d = 1, разложим (3.31) по степеням t и оставим первый отличный от нуля член:
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(3.32)

В пределе t ( ( из (3.31) получим предельную высоту шероховатостей wsat. Таким образом, шероховатости сначала растут по степенному закону с пока​зателем роста ( = 1/2, а затем достигают насыщения wsat:
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(3.33)

Последнее выражение согласуется с (3.26), полученным в приближении L ( ( для (-коррелированного шума.

В случае размерности пространства d = 2 высота шероховатостей растущей пленки (3.30) примет вид:



[image: image58.wmf](

)

(

)

(

)

(

)

,

)

exp(

)

,

(

Ei

,

,

1

Ei

,

1

Ei

exp

2

)

,

(

1

2

du

u

z

u

z

n

x

t

x

y

x

y

y

D

K

t

L

w

n

d

d

ò

¥

-

-

=

a

+

-

n

=


(3.34)

здесь у ( как и в (3.33), x = 1 + (/((L2). Разложив (3.34) в окрестности t = 0, можно извлечь универсальный показатель роста (. Как и в случае одномерной поверхности и пространственно коррелированного шума ( = 1/2. Высота насыщения зависит от размера системы L. Из анализа (3.34) следует, что для 2-мерной поверхности шероховатости растут с размером системы и достигают насыщения в случае пространственно коррелированного шума, тогда как уравнение EW предсказывает логарифмический рост для любой простран​ственной корреляции шума. Кроме того, для нового уравнения роста значение ( одинаково для 1- и 2-мерных поверхностей.

4.  SEQ Paragr \n \h \* MERGEFORMAT Зависимость шероховатостей пленки от параметров подложки 
и процесса роста

Представляет интерес рассмотрение влияния параметров подложки и процесса роста на шероховатости поверхности растущей пленки. Рассмотрим для простоты одномерный случай. Будем предполагать, что "шум", входящий в уравнение (3.1), скоррелирован в пространстве и времени по закону:
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(4.1)

а для шероховатой подложки
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(4.2)

здесь D ( амплитуда, ls и T ( длины пространственной и временной корреляции шума; (0 и l0 ( среднеквадратичная высота шероховатостей подложки и длина их продольной корреляции. Чтобы получить корреляционную функцию шерохова​тостей растущей пленки, используем решение (3.3) модифицированного уравнения (3.1). Подставив выражения (4.1) и (4.2), свернув интегралы по пространственной координате, получим:
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(4.3)

Первый член Cext в правой части (4.3) соответствует вкладу подложки, а второй Cint обусловлен влиянием случайных внешних сил. Его анализ затруднен, поскольку интегралы аналитически не берутся. Но в случае, когда "шум" можно считать (-коррелированным по времени в соответствии с (3.27), для Cint получим:
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(4.4)

где 
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Если считать подложку абсолютно гладкой, то формула (4.4) есть функция корреляции шероховатостей пленки в момент времени t. В пределе больших времен она стремится к следующему выражению:
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(4.5)

Характер зависимости Cint от времени (толщины) и расстояния R = 
[image: image66.wmf](
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 показан на рис. 1. Сечение изображенной поверхности плоскостью R = 0 пред​ставляет зависимость квадрата высоты шероховатостей от времени (толщины). Сечение t = const ( функция корреляции шероховатостей поверхности пленки с толщиной t. Характерный размер спадания по R определяет длину корреляции: 
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. Используя это определение, получим, что[image: image432.wmf] 
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Используя (4.6) и (4.7), можно получить lint в приближении t << 1/(:
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На рис. 2 приведены зависимости длины корреляции и высоты шероховатостей от толщины пленки, а также их отношение wint/lint (тангенс угла наклона поверхности), характеризующее изменение морфологии пленки.

Учтем теперь шероховатости подложки. Тогда, используя выражение для Cext из (4.3) и Cint из (4.4), получим зависимость квадрата высоты шероховатостей растущей пленки от времени:
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Первый член в правой части соответствует вкладу подложки, второй ( случайным "внешним силам", например, флуктуациям потока напыляемых частиц. На рис. 3 изображена суммарная зависимость w(t). В зависимости от параметров подложки (в частности, от высоты шероховатостей), а также от значения параметра (, меняется характер изменения шероховатостей пленки от ее толщины. Поскольку величина ( обратно пропорциональна температуре (1.7), то ее увеличение приводит к меньшим суммарным шероховатостям.
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октаэдров, содержащих ионизируемый атом марганца, или атомы Mn в основном состоянии. 

Открытые кружки обозначают свободные электронные состояния, темные кружочки 

–

 з

анятые 

электронные состояния. Стрелки у кружков показывают направление спинового момента электрона 

или атома Mn. В кружке над ионизируемым атомом указано направление спина фотоэлектрона. 

Разрешенные переходы указаны сплошными кривыми со стрелками
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Diffusion theory of a rough surface growth

V.A. Bushuev, V.V. Kozak

M.V. Lomonosov Moscow State University, Physics Department, Moscow

Abstract. A modified equation of diffusion type, describing evolution of a surface roughness during its growth is received. The additional gear of migration of deposition particles in potential minima of a surface is justified, that can result in significant smoothing of roughness. In the case of any space correlation fluctuation of a flow of deposition particles analytical expression for correlation function of roughness of a growing film, dependence of root-mean-square height and length of longitudinal correlation of roughness from time, parameter of local smoothing, roughness of a substrate and temperature is received. The fractal properties of a rough surface are investigated.

УДК 519.633

Разностные схемы для неклассических задач математической физики

М.Х. Шхануков-Лафишев

Институт прикладной математики и автоматизации КБНЦ РАН, Нальчик

В работе построены разностные схемы для решения некоторых классов неклассических краевых задач математической физики, возникающих при описании физического процесса стохастического переноса, фильтрации жидкости в средах с фрактальной геометрией, распространения волн в диспергирующих средах. Получены априорные оценки в дифференциальной и разностной трактовках для решений рассматриваемых задач, откуда следует устойчивость разностных схем.

Разностные методы широко используются для численного решения задач математической физики. В настоящее время глубоко проработаны вопросы аппроксимации, устойчивости и сходимости разностных схем. Накоплен большой опыт решения многомерных задач математической физики. Здесь следует упомянуть работы Дугласа, Писмана, Рэчфорда [1, 2], А.А. Самарского [3-6], А.А. Самарского, В.П. Вабищевича [7], Г.И. Марчука [8, 9], Н.Н. Яненко [10, 11], Е.Г. Дьяконова [12] и др.

Различные варианты безытерационных методов факторизации предложены в работах В.С. Владимирова, М.В. Келдыша, И.М. Гельфанда, О.В. Локуциевского, С.К. Годунова, В.В. Русанова, А.А. Абрамова, В.Б. Андреева и др.

Ограниченный объем данной заметки не позволяет называть имена многих, которые внесли весомый вклад в теорию разностных схем. В данной статье основное внимание будет уделено методам решения неклассических задач математической физики; это задачи с нелокальными граничными условиями [13-17], краевые задачи для неклассических дифференциальных уравнений, возникающих при описании медленных и быстрых стохастических процессов [18], краевые задачи для дифференциальных уравнений в средах с фрактальной геометрией [19], краевые задачи для нагруженных дифференциальных уравнений [20].

1.  Краевые задачи для дифференциальных уравнений дробного порядка

Дифференциальные уравнения дробного порядка возникают при изучении фильтрации жидкости в сильнопористой (фрактальной) среде [19, 20], при описании физического процесса стохастического переноса [18]:
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Иногда уравнение (1) называют еще уравнением медленной диффузии (субдиффузии) [18]. Следует заметить, что порядок дробной производной связан с размерностью фрактала (размерностью Хаусдорфа – Безиковича), а принципы вычисления фрактальной размерности хорошо известны [22].

К уравнению (1) следует присоединить дополнительные условия:
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Для решения задачи (1)-(3) справедлива априорная оценка
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где
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В случае цилиндрической и сферической систем координат в области 
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 рассмотрим задачу [23]:
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Для решения задачи (5-7) получена априорная оценка
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Оценки (4), (8) получены в терминах функции U, тем не менее, из этих оценок следует единственность решения рассматриваемых задач.

При построении разностных схем решающее значение имеет гладкость решений рассматриваемых задач, поэтому дробную производную, входящую в уравнения, будем считать регуляризованной, то есть 
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В области QT = {(x, t): 0 < x < l, 0 < t ( T} рассмотрим задачу


**D
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u (0, t) = u (l, t) = 0, u (x, 0) = 0.

В 
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 и дифференциальной задаче (9) поставим в соответствие разностную задачу
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y0 = yN = 0, y (x, 0) = 0.
где 
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В работе [24] получена формула


**D
[image: image96.wmf]a

t

0

u =
[image: image97.wmf]a

D

t

0

 u +O (().

Здесь же для решения разностной задачи (10) получена априорная оценка
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Оценка (11) получена при выполнении условия
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Условие устойчивости (12) при ((1 переходит в хорошо известное условие ( ( h2/2(1 ‑ () (см., например [6]).

Из оценки (11) следует сходимость разностной схемы (10) в равномерной метрике при любом ( ( [0,1] со скоростью O (h2 + ().

Для дифференциальной задачи (5)-(7), где начальное условие заменено условием  u (x, 0) = 0, разностная схема имеет вид
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y (x, 0) = 0,
(15)
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С помощью принципа максимума доказана сходимость решения разностной задачи (13)-(15) к решению дифференциальной задачи (5)-(7), где начальное условие (7) заменено условием u (x, 0) = 0, со скоростью 
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 h2 = o( (1–( ). Аналогичные результаты имеют место и для третьей краевой задачи для уравнения (5)
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u (x, 0) = u0 (x), 0 ( x ( l.

2. Локально-одномерная схема для многомерных задач математической физики с дробной производной по времени

В цилиндре 
[image: image107.wmf]]

0

,

0

(

0

t

G

Q

t

´

=

, где G = {x = (x1, x2, … xp,): 0 <xk<lk, k = 1,2,…,p} – p-мерный параллелепипед с границей Г, рассмотрим краевую задачу



[image: image108.wmf]0

)

,

(

),

,

(

0

t

t

Q

t

x

t

x

f

Lu

u

D

t

u

Î

+

=

+

¶

¶

b

,
(16)



[image: image109.wmf]ï

ï

î

ï

ï

í

ì

=

-

k

=

¶

¶

-

=

-

k

=

¶

¶

a

a

a

+

a

+

a

a

+

a

a

-

a

-

a

a

-

,

),

,

(

)

,

(

)

,

(

)

,

(

,

0

),

,

(

)

,

(

)

,

(

)

,

(

l

x

t

x

g

t

x

u

t

x

x

u

t

x

k

x

t

x

g

t

x

u

t

x

x

u

t

x

k


(17)


u (x, 0) = u0 (x),
(18)
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k((x, t) ( c0 > 0, ( = 1,2,…,p; (q((( c1, (((((( c2, 0 < ( < 1,
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Для решения задачи (16)-(18) справедлива априорная оценка [25]:



[image: image112.wmf]÷

÷

ø

ö

ç

ç

è

æ

¢

+

+

£

+

a

±

2

,

2

2

0

0

2

,

2

2

,

2

2

0

)

(

)

(

t

t

t

Q

Q

Q

x

g

x

u

f

t

M

u

u

,
(19)

где 
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Из оценки (19) следует единственность решения задачи (16)-(18).

В цилиндре 
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u(Г = ( (x, t), u (x, 0) = 0,
(21)
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Уравнению (20) по аналогии с [6] поставим в соответствие цепочку одномерных уравнений. Для чего перепишем (20) в виде
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На отрезке [0, t0] введем сетку 
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На каждом полуинтервале 
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 будем последовательно решать уравнения


(k((k) = 0,   x ( G,   t ( (k,   k = 1,2,…,p, ,
(22)

полагая при этом
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На границе Г задано условие u(Г = ( (x, t). Решением этой задачи назовем значения


((x, tj) = ((p)(x, tj),  j = 0,1,…,j0.

Каждое из уравнений (22) заменим разностной схемой
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(23)

Для решения разностной задачи (23) в [25] получена априорная оценка в равномерной метрике
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где 
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(h – множество всех граничных узлов сетки.

Из оценки (24) следует сходимость локально-одномерной схемы со скоростью O(h2 + ().

В случае обобщенного уравнения переноса
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u(Г = 0,  u (x, 0) = 0

априорная оценка (24) принимает вид
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При ((1 условие (25) переходит в хорошо известное условие устойчивости
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3. Краевые задачи с общим нелокальным условием А.А. Самарского для псевдопараболических уравнений высокого порядка

Пусть I = I1 ( I2,  I1 = {x : 0 ( x ( l}, I2 = {t : 0 ( t ( T} – замкнутый прямоугольник переменных x, t. Положим
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В области QT = {(x, t) : 0 < x < l, 0 < t < T} рассмотрим задачу с общим нелокальным условием А.А. Самарского [26]:
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где
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Получен следующий результат (см. [27]): задача с нелокальным условием (27) для уравнения (26) однозначно разрешима, если


det ((t) ( 0,  ( t ( [0, T],
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Рассмотрим теперь частные случаи задачи (26)-(28).

3.1. Задачи типа Бицадзе-Самарского.
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( – некоторое действительное число.

Значения (, при которых задача поставлена корректно, будем называть регулярными. Пусть выполнено условие
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(29)

где (10 = (10(x; x2, t2) – решение задачи Коши
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Имеет место

Теорема. Пусть выполнено условие (29); тогда область нерегулярности представляет отрезок [(, (], где 
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, 0 < ( < ( < 1. Когда коэффициенты уравнения (26) варьируются, области нерегулярности покрывают весь интервал (0, 1).

3.2. Модифицированное уравнение влагопереноса Аллера [28].
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(30)
где w – влажность в долях единицы, k – коэффициент диффузивности, A > 0 – коэффициент Аллера. Легко проверить, что условие (29) для уравнения (30) выполнено.

3.3. Важным примером уравнения вида (26) является уравнение [29]
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(31)

где ( – плотность, c0 – скорость звука, ( – время релаксации.

Уравнение (31) возникает при изучении распространения волн в диспергирующих средах, первый член в правой части описывает затухание звука из-за вязкости, второй – дисперсионные эффекты.

Имеет место следующий результат: первая начально-краевая задача


u(0, t) = f1(t),  u(l, t) = f2(t),  u(x, 0) = ((x),  ut (x, 0) = ((x),
(32)

для уравнения (31) корректно поставлена, если число 
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 не совпадает ни с одним из собственных чисел задачи
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то есть 
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Аналогично можно описать с помощью условия det ((t) ( 0,  ( t ( [0, T] корректные локальные и нелокальные краевые задачи для уравнения вида (26).

4. Разностные схемы для псевдопараболических уравнений высокого порядка

В области QT = {(x, t) : 0 < x < l, 0 < t < T} рассмотрим краевую задачу для уравнения влагопереноса Аллера (30):
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u (0, t) = u (l, t) = 0, u (x, 0) = u0 (x),
(33)

где k(x, t) ( c0 > 0, ( > 0 – коэффициент Аллера.

Задаче (33) поставим в соответствие разностную схему
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y0 = yN = 0, y (x, 0) = u0 (x),
 (34)

где 
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На основе общей теории устойчивости разностных схем [6] легко получить условие устойчивости
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В случае, когда k(x, t) = 1, условие (34) принимает вид



[image: image160.wmf]t

k

+

-

³

s

4

4

2

1

2

h

.

Для уравнения влагопереноса изучена нелокальная задача [28]:
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 – поток через сечение x = 0, ( – глубина корнеобитаемого слоя.

С помощью метода энергетических неравенств доказана сходимость аналогичной (34) разностной схемы к решению нелокальной задачи со скоростью O(h2 + (2) при ( = 1/2.

Сложнее обстоит дело с задачей (31)-(32), здесь мы можем "попасть" на спектр задачи, и тогда последняя станет неразрешимой; если даже исходная задача однозначно разрешима, то есть 
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, разностная задача может стать неразрешимой.

Поэтому рассмотрим здесь "хороший" случай, когда исходная задача безусловно разрешима. Итак, в области QT = {(x, t) : 0 < x < l, 0 < t < T} рассмотрим задачу
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(36)


u(0, t) = f1(t),  u(l, t) = f2(t),  u(x, 0) = ((x),  ut (x, 0) = ((x),
(37)

где (1, (2 – положительные постоянные.

Дифференциальной задаче (36)-(37) ставим в соответствие семейство разностных схем с весами
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(38)


y0 = f1(t),  yN = f2(t),  y(x, 0) = ((x),  yt (x, 0) = ((x).
(39)

Приводя схему (38)-(39) к каноническому виду
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, находим условие устойчивости (см. [6])
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или при (1 = (2
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5. Метод регуляризации некорректно поставленных краевых задач для параболических уравнений

5.1. В области QT = {(x, t) : 0 < x < l, 0 < t < T} рассмотрим задачу
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u (0, t) = u (l, t) = 0, u (x, 0) = u0 (x),
(40)


[image: image171.wmf]где k(x, t) ( c < 0.

Хорошо известно, что задача (40) является некорректно поставленной [30, 31]. Как отмечалось в работах [33, 34] для псевдопараболических уравнений вида
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где 
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корректными являются локальные и нелокальные краевые задачи с обратным ходом времени, то есть знак коэффициента k(x, t) не играет роли для правильной постановки задач. Этот факт можно использовать для регуляризации задачи (40). Итак, в области QT
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u( (0, t) = u( (l, t) = 0, u (x, 0) = u0 (x).
(40)

Сходимость решения задачи (41) к решению задачи (40) имеет место только в смысле Лионса (см. [32]).

5.2. Приведем еще один пример некорректной задачи: исследование контактной температуры при правке абразивных кругов алмазным инструментом.

Контактная температура является одним из наиболее информативных показателей, по которому можно судить о механизме износа в процессе правки.

Процесс нагрева алмаза в момент контакта с абразивным кругом можно описать на основе уравнения
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(42)

где ((u) – коэффициент теплопроводности, ( – плотность алмаза, c(u) – удельная теплоемкость алмаза.

К уравнению (42) следует присоединить дополнительные условия [35]:


u (0, t) = (1 (t), ux (0, t) = (2 (t),  0( t ( T;


u (x, 0) = u0 (x),  0 ( l ( x.
(43)

Как отмечается в [31] задача (42)-(43) поставлена некорректно. Вместо задачи (42)-(43) будем рассматривать задачу
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(44)


u( (0, t) = (1 (t), ux( (0, t) = (2 (t),  0( t ( T;


u( (x, 0) = u0 (x),  0 ( l ( x.
(45)

Задача (45) для уравнения (44) является задачей Гурса, которая уже корректно поставлена (см. [34]). Решение задачи (44)-(45) при малом 
[image: image178.wmf]e

 принимаем за решение исходной задачи (42)-(43). Нелинейную задачу (44)-(45) решали методом итерации, на каждой итерации задачу Гурса решали разностным методом.

Изложенный прием можно применять для регуляризации и других некорректно поставленных задач для параболических уравнений. Добавление производной третьего порядка uxxt удобнее еще потому, что оно не приводит к необходимости задания дополнительных граничных данных, как это происходит при добавлении uxxxx в аналогичной ситуации (см. [32]).
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The difference schemes for the nonclassical problems of mathematical physics

M.Kh. Shkhanukov-Lafishev

Institute of Applied Mathematic and Automation, KBSC RAS, Nalchik

Abstract. In paper the difference schemes for solution of some classes of nonclassical boundary problems of mathematical physics originating at the description of the physical process of stochastic carry, filtering of a fluid in the environments with fractal geometry, wave propagation in dispersive mediums are constructed. The a priori estimations in differential and difference treatments for solutions of the considered problems are obtained, stability of the difference schemes whence follows
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Одноэлектронный подход к расчетам рентгеновских спектров поглощения переходных металлов в парамагнитных оксидах

В.Л. Крайзман, И.В. Мазниченко, Р.В. Ведринский, А.А. Новакович

Ростовский государственный университет, Ростов-на-Дону

Околопороговая тонкая структура K-спектров поглощения Mn в кристалле MnO рассчитана методом многократного рассеяния в модели неполной экранировки потенциала остовной вакансии. Расчеты, проведенные с учетом зависимости парциальных сдвигов фаз рассеяния фотоэлектрона от взаимной ориентации спиновых моментов фотоэлектрона и рассевающих парамагнитных ионов Mn, а также парамагнитного состояния кристалла, показали хорошее количественное согласие с экспериментальными спектрами, включая ориентационную зависимость предкраевой структуры и спин-зависимые спектры высокого разрешения, регистрируемые по выходу рентгеновской флюоресценции. Это обосновывает возможность применения одноэлектронного подхода к расчетам K-спектров поглощения переходных металлов в парамагнитных оксидах с наполовину заполненной зоной проводимости.

Введение

Оксиды 3d-переходных металлов (ПМ) вызывают неослабевающий интерес исследователей благодаря тому, что представители этого класса соединений обладают высокотемпературной сверхпроводимостью, "колоссальным" магнитосопротивлением, претерпевают магнитные и электронные фазовые переходы. Для получения информации об атомном и электронном строении оксидов ПМ с успехом используется рентгеновская абсорбционная спектроскопия, к которой, в широком смысле слова, относят различные виды спектров, обусловленных возбуждением остовных электронов, как, например, спектры характеристических потерь энергии электронами и резонансная рентгеновская эмиссия. Последняя позволяет, в частности, получать информацию об энергетических зависимостях сечений возбуждения остовных электронов с определенной ориентацией спина относительно спинового момента парамагнитного иона в немагнитном образце. Кроме традиционного деления рентгеновских спектров поглощения (РСП) на околопороговую область, для которой часто используется аббревиатура XANES (X-ray absorption near edge structure), и область протяженной тонкой структуры EXAFS (Extended X-ray absorption fine structure) из околопороговой области K-спектров поглощения ПМ часто выделяют для отдельного рассмотрения так называемую предкраевую структуру. Эта малоинтенсивная структура, обусловленная переходами 1s электрона в 3d-состояния ПМ, расположена перед скачком поглощения на пороге и привлекает особое внимание благодаря тому, что содержит прямую информацию о локальной деформации кристаллической решетки вблизи атомов ПМ, причем методы определения этой деформации по спектрам хорошо развиты.

В настоящей работе мы сосредоточимся на анализе XANES K-спектров поглощения атомов Mn, в особенности их предкраевой структуры, в кристалле MnO. Оксиды ПМ являются соединениями с сильной электрон-электронной корреляцией, что существенно усложняет расчеты их электронной структуры и интерпретацию рентгеноспектральных данных [1]. Нынешнее состояние развития теории позволяет хорошо воспроизводить в рамках одноэлектронного расчета методом рассеянных волн XANES K-спектров поглощения Mn, включая спин-зависимые спектры [2-4] лишь за порогом поглощения. Однако детали околопороговой структуры либо не воспроизводятся с достаточной степенью точности, либо не рассчитываются вовсе.

Целью настоящей работы является выяснение границ применимости одноэлектронных методов для расчета K-спектров поглощения Mn в оксидах, содержащих парамагнитные ионы Mn в кислородно-октаэдрическом окружении, в схеме построения потенциала, успешно примененной ранее для расчетов спектров в соединениях с 3d0-конфигурацией ионов ПМ [5-7].

1. Метод расчета

Для расчета сечений фотоионизации атомов в твердом теле в настоящей работе использован метод многократного рассеяния в формализме функций Грина [8] и модель неполной релаксации электронов в потенциале остовной вакансии.

В методе многократного рассеяния для потенциала используется muffin-tin приближение [9]. Это позволяет записать функцию Грина электрона с энергией ( в координатном представлении для случая, когда обе координаты r и r’ лежат внутри атомной сферы поглощающего атома, которая обозначена индексом 0, в виде разложения:
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где G0(r, r', () – функция Грина изолированной атомной сферы с номером 0; YL(
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где r0 – радиус атомной сферы с номером 0, 
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Дипольный вклад в сечение поглощения K-оболочки атома имеет вид:
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где Smi =
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Квадрупольная составляющая сечения поглощения K-оболочки рассчитывается по формуле:
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где Smij =
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В предшествующих работах авторов [5-7] используется следующая схема построения потенциала кластера. Радиусы атомных сфер выбираются так, чтобы минимизировать разрывы потенциала на границах сфер, и при этом обеспечить слабую зависимость энергий резонансных и мелких связанных состояний от радиусов атомных сфер. Электронная конфигурация атомов окружения совпадает с электронной конфигурацией соответствующего нейтрального свободного атома. Электронная конфигурация поглощающего атома содержит дырку в 1s-оболочке и дополнительный заряд на верхней частично занятой оболочке, который экранирует потенциал дырки. Величина этого экранирующего заряда подбирается исходя из наилучшего согласия энергии предкраевых особенностей в расчетных спектрах с экспериментальными и составляет обычно 0,7–0,8 заряда электрона. Такой выбор экранирующего потенциала подтверждается результатами многочисленных исследований оксидов ПМ. Используемые другими авторами различные самосогласованные схемы учета экранировки, не содержащие эмпирического подбора экранирующего потенциала, неизменно приводят к значениям энергий предкраевых особенностей, обусловленных p-d-смешиванием или квадрупольным вкладом не согласующимся с экспериментальными [10]. Сопоставление с экспериментом однозначно свидетельствует о завышенном значении экранирующего заряда, полученного в модели полной экранировки.

В настоящей работе рассматриваются спектры соединений, содержащих парамагнитные ионы, поэтому в расчетах необходимо учесть зависимость парциальных t-матриц рассеяния от взаимной ориентации спина фотоэлектрона и спинового момента рассеивающего атома. Влияние направления спина фотоэлектрона на околопороговую тонкую структуру РСП было впервые учтено в работе [3] для Mn K-краев в MnO и MnF2 при помощи спин-поляризованного варианта метода многократного рассеяния, однако предкраевая часть спектров в указанной работе была исключена из рассмотрения.

В настоящей работе применена следующая схема расчетов. Сначала электронная плотность атомов рассчитывается стандартным методом Германна-Скиллмана. В нем потенциал, в котором движутся электроны, представляется в виде суммы кулоновских потенциалов ядра и электронов и обменного потенциала:


Vtotal(r) = Vcul N(r) + Vcul e(r) + Vex(r). 
(6)

Локальный обменный потенциал в слэтеровском приближении имеет вид [11]:


Vex(r) = –9(
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где ((r) – плотность электронов со спином, параллельным спину рассматриваемого электрона, а ( – некоторая константа. При расчете самосогласованной электронной плотности атомов величина ( выбирается в соответствии с работой Шварца [12] и спиновая поляризация атомов не учитывается. Это приводит к некоторому смещению энергии 3d(-уровня и небольшому искажению формы соответствующих волновых функций, но не меняет их радикально.

При расчете парциальных t-матриц рассеяния фотоэлектрона с направлением спина, антипараллельным спиновому моменту рассеивающего атома Mn, плотность 3d-электронов полагается равной нулю для расчета обменного потенциала. Для направления спина фотоэлектрона параллельного спиновому моменту рассеивающего атома, при расчете обменного потенциала по формуле (7) используется полная плотность d-электронов. Рассчитанные таким образом парциальные d-фазы рассеяния (рис. 5) приводят к расщеплению энергий d-резонансов рассеяния фотоэлектронов с разными направлениями спинов на величину порядка порядка 3 эВ близкую к обычному обменному расщеплению для двухвалентного атома Mn.

3. Механизмы формирования предкраевых особенностей в K-спектрах поглощения 3d-переходных металлов в оксидах

Принято считать, что доминирующую роль в формировании L2,3-спектров поглощения ионов ПМ в кристаллах играют мультиплетные эффекты, имеющие атомную природу [1]. Сопоставление предкраевых структур в K-РСП ПМ начала переходного ряда для различных соединений показывает, что переход от электронной конфигурации 3d0 к 3d1 в основном состоянии кристаллов при сохранении ближнего атомного порядка приводит к "замазыванию" предкраевой структуры [13]. Это свидетельствует о влиянии мультиплетных эффектов и на предкраевые структуры в K-РСП. Однако тот факт, что во многих случаях в предкраевых структурах можно наблюдать небольшое количество изолированных максимумов свидетельствует о том, что доминирующую роль в формировании таких структур играют одноэлектронные механизмы. Рассмотрим их подробнее.

Для описания механизмов формирования особенностей в K-спектрах атомов металлов в оксидах 3d-ПМ можно использовать два подхода. Один из них – это метод многократного рассеяния, используемый в настоящей работе для расчета РСП. Он позволяет успешно проводить расчеты, но не обладает той наглядностью, которой обладает метод сильной связи, в котором состояния электрона в валентной полосе и полосе проводимости описываются как линейные комбинации атомных 3d-орбиталей (АО) марганца и 2p АО кислорода. Этот подход является достаточно удобным для качественного описания процесса возбуждения остовных электронов в узкую 3d-полосу проводимости.

Оксиды ПМ, в кристаллической структуре которых атомы металлов окружены идеальными или слегка искаженными октаэдрами из атомов кислорода, имеют общие черты в строении полос проводимости. В октаэдрическом окружении 3d-уровень атома металла расщепляется на трехкратно вырожденный уровень t2g симметрии и лежащий несколько выше по энергии двукратно вырожденный уровень eg симметрии. Если ионы металла в кристалле парамагнитны, то имеет место спиновое расщепление зон. Структура зон и свойства кристаллов зависят от соотношения величин расщепления кристаллическим полем и спинового расщепления.

Имеется три механизма формирования особенностей предкраевой части K-спектров поглощения 3d-ПМ в оксидах.

Первый механизм – это квадрупольные переходы 1s-электрона ПМ в свободные eg и t2g-орбитали, построенные из 3d АО поглощающего атома и 2p АО атомов кислорода, образующих координационную сферу поглощающего атома. Соответствующие особенности в спектре всегда имеют малую интенсивность, но могут быть однозначно идентифицированы по ориентационной зависимости K- РСП ПМ в монокристалле. Под действием потенциала частично экранированной остовной вакансии эти орбитали сдвинуты вниз по энергии на 2–4 эВ относительно соответствующих орбиталей в основном состоянии или, иными словами, относительно соответствующих полос проводимости кристалла (см. рис. 1).

В случае, если поглощающий атом находится в центросимметричной позиции, дипольные переходы на молекулярные орбитали (МО) запрещены в силу закона сохранения четности. Однако, если центральная симметрия нарушается, то в указанных МО появляется небольшая примесь ПМ орбиталей p-симметрии и переход 1s-электрона на эти орбитали становится дипольно разрешенным (эффект p-d-смешивания). Нарушение центральной симметрии может являться следствием как статического разупорядочения, так и тепловых колебаний. В ориентированных образцах (монокристаллы, текстуры) соответствующие особенности спектров могут иметь заметную ориентационную зависимость. В случае сильных нарушений симметрии амплитуда таких предкраевых особенностей бывает сопоставима с величиной скачка на краю поглощения [5, 14]. Как показывают модельные расчеты, в случае октаэдрического окружения атома ПМ явление p-d-смешивания может внести заметный вклад лишь в вероятность переходов в конечные состояния eg симметрии.
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Последний третий механизм формирования предкраевых особенностей – это возбуждение 1s-электронов ПМ в eg или t2g орбитали октаэдров MeO6, ближайших к поглощающему атому. Чтобы такой переход произошел, этот октаэдр должен иметь общую вершину, грань или ребро с MeO6 октаэдром поглощающего атома. Такие переходы всегда имеют малую интенсивность, которая зависит от типа сочленения октаэдров в кристаллической решетке. Переходы, обусловленные этим механизмом можно рассматривать как переходы в зону проводимости.

4. Результаты расчетов

4.1. Особенности электронного строения MnO
Кристалл MnO имеет структуру поваренной соли с постоянной решетки 0,44345 нм [15]. Температура Нееля для этого кристалла равна 122 K [16]. При комнатной температуре кристалл является парамагнитным изолятором.

Валентная полоса и нижняя часть полосы проводимости кристалла сформированы из 3d-орбиталей атома марганца и 2p-кислорода. Поскольку атом марганца двухвалентен, в полосе проводимости содержится по пять d-электронов на каждый атом Mn. Десятикратно вырожденный d-уровень Mn расщепляется под действием поля лигандов и обменного взаимодействия. В работе [17] величина eg-t2g-расщепления, обусловленного октаэдрическим окружением атома Mn, принята равной 0,08 Рид., что существенно меньше обменного взаимодействия, величина которого принята равной 0,28 Рид. Как всегда, в соединениях с таким типом кристаллической решетки, eg полосы лежат выше по энергии, чем соответствующие t2g-полосы.

Поскольку обменное расщепление в MnO существенно превышает расщепление в кристаллическом поле, пять электронов Mn занимают трехкратно вырожденную t2g(- и двукратно вырожденную eg(-полосы, а t2g( и eg( полосы – свободны.

Переходы Mn 1s-электронов в eg- и t2g-орбитали MnO6 октаэдров, содержащих как ионизируемый атом марганца, так и атомы Mn в основном состоянии, разрешенные принципом Паули, указаны на рис. 1.

4.2. Ориентационная зависимость Mn K-спектров поглощения в монокристалле

XANES Mn K-края в монокристалле MnO была снята в моде прохождения для двух ориентаций кристалла [18]. При этом одна ориентация соответствует случаю, когда 1s-электрон возбуждается в состояние t2g-симметрии, в то время, как переходы в состояния eg-симметрии отсутствуют; во втором случае наоборот: 1s-электрон возбуждается в состояние eg-симметрии, а переходы в t2g-состояния запрещены. Полученные спектры приведены на рис. 2. Как видно из рисунка, спектры совпадают в области главного края поглощения и слегка отличаются друг от друга в предкраевой области. Поскольку кристалл имеет кубическую симметрию, наблюдаемый плеохроизм может быть объяснен только вкладом квадрупольных переходов.
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Рассмотрим подробнее особенности в предкраевой части спектра. Ориентационная зависимость этих особенностей однозначно свидетельствует, что пик при энергии 6536,3 эВ обусловлен квадрупольной частью оператора электрон-фононного взаимодействия и соответствует переходу 1s-электрона атома Mn в t2g(-орбиталь MnO6 октаэдра, содержащего поглощающий атом Mn, сдвинутую вниз по энергии под действием частично экранированного поля остовной дырки. Пик в предкраевой области при энергии 6537,1 эВ соответствует переходу в eg(-состояние, при этом не исключается возможность, что этот пик содержит кроме квадрупольного и дипольный вклад, обусловленный явлением p-d-смешивания, которое возможно благодаря тепловым колебаниям атомов.
Чтобы выделить из полного спектра вклады, обусловленные переходами в eg(- и t2g(-состояния поглощающего MnO6 октаэдра, "хвост" главного края поглощения был аппроксимирован арктангенсоидой, изображенной на рис. 3а и рис. 3б сплошной линией. Выделенная из спектра особенность, соответствующая переходу в t2g(-состояние, изображена на рис. 3в, а переходу в eg( – на рис. 3г.

[image: image438.wmf] 
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Существование узких одиночных пиков, обусловленных переходами электрона в d-состояния, доказывает, что роль мультипольных эффектов в рассматриваемом случае несущественна и предкраевая структура в спектре MnO может быть рассчитана в одноэлектронном подходе при подходящем выборе потенциала. Для расчета спектров поглощения в модели неполной экранировки необходимо вначале подобрать величину заряда, экранирующего потенциал остовной вакансии. Для подбора этого заряда можно использовать энергетическое расщепление между положением главного края поглощения и положением предкраевых особенностей, обусловленных квадрупольными переходами. Дело в том, что положения eg- и t2g-орбиталей поглощающего MnO6 октаэдра весьма чувствительны к величине экранирующего заряда, в то время, как энергия главного края поглощения, обусловленного переходами 1s электрона в делокализованные состояния p-симметрии, слабо зависит от величины экранирующего заряда. Для демонстрации этого на рис. 4 (верхняя панель) приведены квадрупольные вклады в вероятность возбуждения 1s(-электрона для пяти значений экранирующего заряда. Расчет проведен в 63 атомном кластере, при этом проекции спиновых моментов всех атомов марганца считались положительными. Дублеты в спектрах соответствуют энергиям eg(- и t2g(-орбиталей. Среднее изменение сдвига энергии этих уровней на единицу изменения экранирующего заряда составляет 11,5 эВ/e, где e – заряд электрона. На рис. 4 (нижняя панель) приведены дипольные вклады в вероятность возбуждения 1s(-электрона, рассчитанные в том же кластере и с теми же значениями экранирующих зарядов. Видно, что изменение положения главного края при изменении экранирующего заряда существенно меньше и составляет всего 3 эВ/e.
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Отметим, что величина eg-t2g-расщепления кристаллическим полем в расчетах оказалась равной 1,2 эВ, что превышает значение экспериментального расщепления, составляющего 0,8 эВ. Такое превышение eg-t2g-расщепления является характерным для расчетов кластеров с октаэдрическим окружением методом многократного рассеяния. Оно обусловлено неадекватным воспроизведением в muffin-tin приближении рельефа кристаллического потенциала в межсферной области.

При комнатной температуре кристалл MnO является парамагнетиком. Вследствие большой величины спинового момента атома марганца, фазы рассеяния фотоэлектрона на атомах Mn существенно зависит от взаимной ориентации спинового момента фотоэлектрона и спинового момента атома. Графики зависимости s-, p-, d-парциальных сдвигов фаз рассеяния фотоэлектрона на атоме Mn приведены на рис. 5 для двух ориентации спина фотоэлектрона. Видно, что положение d-резонанса, которое, как обычно, ассоциируется с резким взлетом сдвига d-фазы рассеяния, для параллельной ориентации спинов электрона и атома на 3 эВ ниже, чем для антипараллельной ориентации. Получившаяся величина близка к значению параметра спинового расщепления, использованному в работе [17]. Сдвиги s- и p-фаз рассеяния слабо зависят от ориентации спинов, сдвиг f-фазы рассеяния в рассматриваемом интервале энергий мал, что дает возможность ограничиться учетом парциальных tl-матриц рассеяния на атоме Mn с l(2.
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Результаты расчетов спектров должны быть просуммированы по двум ориентациям спина вылетевшего фотоэлектрона и усреднены по всевозможным конфигурациям спиновых моментов атомов окружения. Последнее усреднение является весьма сложным. Оно содержит слишком много конфигураций, если проводить его точно в достаточно большом кластере. В настоящей работе приближенное усреднение было проведено двумя способами: методом средней t-матрицы, и путем расчета K-спектров поглощения марганца для четырех предельных случаев спиновой конфигурации кластера, все атомы окружения в которых имеют одинаковое направление спина (AA, AP, PA и PP). Первая буква в обозначениях конфигурации указывает на взаимную ориентацию спина электрона и спина ионизируемого атома, вторая на взаимную ориентацию спина фотоэлектрона и атомов окружения. Буква P (A) означает, что направление спинового момента фотоэлектрона параллельно (антипараллельно) спиновому моменту атома.

Результаты расчетов дипольных вкладов для описанных четырех спиновых конфигураций в 63 атомном кластере приведены на рис. 6. На этом же рисунке приведен квадрупольный вклад в Mn K-край поглощения, рассчитанный в том же кластере для конфигурации спинов AA.

В одноэлектронных расчетах, как известно, проявляются переходы, как на свободные, так и на занятые состояния. Из сопоставления расчетов с положениями eg и t2g полос видно, что пики при энергии около 4 эВ для расчетов в конфигурациях AP и PP обусловлены переходами на занятые eg( орбитали соседних MnO6 октаэдров. Эти переходы запрещены принципом Паули, поэтому при усреднении спектров сечения поглощения для упомянутых конфигураций считались равными нулю при энергиях ниже 7 эВ.

Зависимость рассчитанных спектров от спиновой конфигурации кластера вполне соответствует интуитивным представлениям. Более притягивающий потенциал для параллельной ориентации спинов фотоэлектрона и атомов Mn приводит к смещению пиков в область более низкий энергий. Спектры, полученные в результате расчетов, для нескольких случаев произвольных спиновых конфигураций окружающих атомов Mn, не показали появления сколько-нибудь заметных особенностей, отсутствующих в спектрах с двумя "крайними" конфигурациями, несмотря на понижение симметрии кластера или заметного изменения энергий особенностей.
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Сечения фотопоглощения электронов с определенной проекцией спина были рассчитаны также методом средней t-матрицы. При этом t-матрица рассеяния на поглощающем атоме соответствует взаимной ориентации спиновых моментов этого атома и фотоэлектрона. Матрицы рассеяния на всех остальных атомах Mn кластера были взяты одинаковыми – равными полусумме t-матриц для двух различных ориентаций спина фотоэлектрона. На рис. 7 приведено сопоставление спектров, рассчитанных методом средней t-матрицы для двух различных ориентаций спиновых моментов фотоэлектрона и поглощающего атома, и полусумм спектров рассчитанных для конфигураций AP и AA, а также PA и PP. Результаты сопоставления показывают, что в области главного края поглощения, в которой структура спектров обусловлена переходами в делокализованные состояния электронного континуума, результаты обоих расчетов очень близки. В то же время детали спектров, обусловленные переходами в d-зоны Mn, отличаются друг от друга. В расчетах, проведенных методом средней матрицы, изменяются энергии соответствующих пиков, что представляется неоправданным с физической точки зрения. Таким образом, метод средней t-матрицы оказывается удобным лишь в области главного края поглощения.
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В силу этого, в настоящей работе при расчетах дипольного вклада в спектр поглощения марганца в парамагнитном образце для усреднения использовалась приближенная формула
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с учетом запретов, налагаемых принципом Паули.

Понятно, что такой механизм усреднения приводит к слегка завышенной ширине пика на главном крае поглощения, т.к. переоценивает долю вкладов с "крайними" спиновыми конфигурациями, но правильно воспроизводит энергию этого пика.

Поскольку t2g(- и eg(-орбитали поглощающего октаэдра заняты, квадрупольный механизм может приводить к возбуждению в предкраевую часть спектра только 1s(-электрона. Одноэлектронный метод расчета приводит к гибридизации eg(-орбиталей поглощающего октаэдра с t2g(- и eg(-орбиталями соседних MnO6 октаэдров, в то время, как в экспериментальных спектрах эта гибридизация не проявляется (см. рис. 2). Поэтому одноэлектронный способ описания не подходит для расчета таких спиновых конфигураций и при расчете квадрупольного вклада усреднение по различным спиновым конфигурациям окружающих атомов марганца не проводилось. Квадрупольный вклад был аппроксимирован выражением (Q = 
[image: image195.wmf]AA

Q

s

. Это не приводит к энергетическому сдвигу квадрупольной части спектра, поскольку энергии хорошо локализованных eg- и t2g-орбиталей центрального MnO6 октаэдра очень слабо зависят от спиновой конфигурации окружающих атомов Mn. Величина экранировочного заряда, которая обеспечивает правильное положение "центра тяжести" квадрупольных переходов относительно положения максимума главного края поглощения оказалась равной 0,65e.
Суммарный вклад



[image: image196.wmf](

)

AA

Q

PP

D

PA

D

AP

D

AA

D

Q

D

s

+

s

+

s

+

s

+

s

=

s

+

s

=

s

2

1

 
(9)

изображен на рис. 8 внизу.

Для сопоставления с экспериментальным спектром была учтена ширина конечного электрон-дырочного возбуждения. График зависимости этой ширины от энергии фотоэлектрона изображен на рис. 8 вверху. Результат уширения спектра приведен на том же рисунке в середине.
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11. Сопоставление рассчитанного и экспериментального [19] 
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Сопоставление расчетного K-РСП с экспериментом представлено на рис. 9. Интегральные интенсивности квадрупольных вкладов в расчете и эксперименте приведены в табл. 1. Совмещение расчета с экспериментом проведено по положению главного пика на крае поглощения. При этом экспериментальные спектры нормированы таким образом, что величина скачка поглощения на Mn K-крае выбрана равной единице (см. рис. 2). В расчетах хорошо воспроизвелась форма главного края и отношение интенсивностей квадрупольных переходов к дипольным.

Таблица 1

Интегральные интенсивности eg- и t2g-переходов в K-спектрах марганца в кристалле MnO.

	
	эксперимент 
(норм. ед. эВ)
	расчет
(норм. ед. эВ)

	eg
	0,062
	0,0435

	t2g
	0,065
	0,042


[image: image443.wmf] 

Рис.
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На рис. 9 приведено сопоставление эксперимента с расчетом, проведенным для 63 атомного кластера, содержащего 19 замкнутых MnO6 октаэдров. Для проверки сходимости расчетов по величине используемого кластера были проведены расчеты для одной из спиновых конфигураций (AA) 975 атомного кластера. Как видно из рис. 10, разница между Mn K-спектрами, рассчитанными в 63 и 975 атомных кластерах, несущественна. Поэтому в дальнейшем при анализе Mn K-спектров будут использоваться расчеты для 63 атомного кластера.

4.3. Спин-зависимые Mn K-спектры поглощения в MnO
Использование интенсивных источников рентгеновского излучения дает возможность исследовать K-спектры поглощения переходных элементов по выходу K'-флуоресцентной линии. Как показано в работах [19-21], такой метод регистрации позволяет, во-первых, уменьшить уширение экспериментального спектра, во-вторых, получить по отдельности спектры поглощения, обусловленные возбуждениями 1s(- и 1s(-электронов. Впервые расчеты спин-зависимых Mn K-спектров поглощения в кристалле MnO были приведены в статье [3]. Однако, в этой работе не была рассчитана предкраевая часть спектра и не было учтено парамагнитное состояние кристалла.

При сопоставлении флуоресцентных Mn K'-спектров со спектром, снятым на прохождение, обращает на себя внимание заметно большая интенсивность предкраевой особенности для антипараллельной ориентации спина фотоэлектрона при неизменном расстоянии между предкраевым пиком и главным максимумом на кр`аю поглощения и отсутствие предкраевой особенности для параллельной ориентации спина фотоэлектрона. Последнее обстоятельство подтверждает правильность принятой интерпретации предкраевой особенности как переходов на eg(- и t2g(-орбитали поглощающего MnO6 октаэдра, сдвинутые вниз по энергии относительно соответствующих полос проводимости кристалла. Для понимания причин увеличения интенсивности предкрая при параллельной ориентации в флуоресцентных спектрах необходимо иметь в виду два обстоятельства. Во-первых, при количественном сопоставлении расчетов флуоресцентных спектров с экспериментальными кривыми необходимо иметь в виду, что если зависимость сечения поглощения 1s-электрона с определенным направлением спина от энергии описывается функцией K((() (E), то зависимость интенсивности выхода флуоресценции If((() от энергии E падающего кванта пропорциональна величине
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где (E) – линейный коэффициент поглощения рентгеновского излучения, Eem – энергия кванта эмиссионной полосы. Во вторых, вклад в дипольную составляющую спектра в моде поглощения вносят как возбуждения 1s(-, так и 1s(-электронов, а в моде флуоресценции только последних, в то время как вклады в квадрупольные составляющие обоих спектров вносятся только возбуждениями 1s(-электронов. Таким образом, величина предкраевой особенности по отношению к скачку поглощения на пороге для флуоресцентного спектра возрастает.

Возбуждения 1s-электрона в eg(- и t2g(-орбитали по отдельности были исследованы в работе [18] методом спин-поляризованного резонансного рассеяния рентгеновского излучения. Анализ этих спектров будет проведен нами в последующих публикациях.

В рамках приближенного учета парамагнитного состояния кристалла сечение поглощения электромагнитного излучения 1s(-электрона было рассчитано по формуле
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Как известно, время жизни конечного состояния с дыркой в 3p(-состоянии существенно меньше, чем ширина конечного состояния с дыркой в 3p(-состоянии благодаря процессу супер Костера-Кронига. В расчетах значения этих ширин были приняты 0,4 эВ и 0,6 эВ соответственно. Сопоставление расчетных спектров с экспериментальными представлено на рис. 11.
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Расчеты флуоресцентных спектров были проведены в том же потенциале, что и расчеты спектров поглощения. Хорошее согласие теоретических и экспериментальных спектров подтвердило пригодность выбранной модели построения потенциала кластера для расчета спектров поглощения.

Заключение

Околопороговая тонкая структура K-спектров поглощения Mn в кристалле MnO, включая ориентационную зависимость предкраевой структуры, рассчитана в одноэлектронном подходе с использованием метода рассеянных волн в формализме функций Грина. Хорошее количественное согласие рассчитанных спектров с экспериментальными во всей рассмотренной области энергий, включая переходы на свободные d-состояния Mn, показывает, что влияние многоэлектронных эффектов на спектры в указанном кристалле незначительно и приближение неполной экранировки потенциала остовной вакансии позволяет получить правильную величину энергетического сдвига d уровней поглощающего атома.

Работа поддержана грантом РФФИ 00-02-17863.
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One electron approach to calculations of transition metal K XAS in paramagnetic oxides

V.L. Kraizman, I.V. Maznichenko, R.V. Vedrinskii, A.A. Novakovich

Rostov State University, Rostov-on-Don

Abstract. Mn K XANES of MnO crystal is calculated by the multiple scattering method within the model of incomplete screening of a core hole potential. The dependence of photoelectron partial scattering phase shifts on relative orientation of the photoelectron spin and paramagnetic Mn atom spin moment is taken into account. Spectra calculated are averaged over spin moment configuration of Mn atoms in cluster in order to take into account the paramagnetic state of the crystal. Results obtained are in good quantitative agreement with experimental spectra including orientational dependence of pre-edge structure and spin-dependent high-resolution spectra measured by x-ray fluorescence yield. This fact confirms the possibility to employ one-electron approach to transition metal K-XAS calculations for paramagnetic oxides with half-filled conduction band.
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Резонансная дифракция рентгеновского излучения 
в модулированных кристаллах

Е.Н. Овчинникова

МГУ им. М.В. Ломоносова, физический факультет, Москва

В.Е. Дмитриенко
ИК РАН им. А.В.Шубникова, Москва

Рассмотрены симметрийные свойства тензора резонансной восприимчивости модулированного кристалла. Показано, что смещения атомов из положений, соответствующих "фундаментальной" структуре, сопровождаются появлением дополнительных компонент в резонансной части тензора восприимчивости. В результате при длинах волн, близких к краю поглощения, могут возникнуть "запрещенные" рефлексы, отсутствующие в нерезонансном рассеянии и в отсутствии модуляции. Для вычисления тензора восприимчивости предложен многомерный подход с использованием групп сверхсимметрии. Рассмотрен пример появления запрещенных рефлексов в Со-акерманите с двумерной модуляцией.

1. Введение

Резонансная дифракция рентгеновского излучения является методом, дающим огромные возможности для исследования структуры и свойств конденсированных сред [1, 2]. Она наблюдается, когда длина волны падающего излучения близка к краю поглощения какого-либо химического элемента в исследуемом образце. Осцилляции, которые возникают в энергетическом спектре вблизи края поглощения (~50 эВ – область ближней тонкой структры, или XANES; ~50-1000 эВ – область дальней тонкой структуры, или EXAFS), а также сложная азимутальная и поляризационная зависимости брэгговских рефлексов, дают информацию о дальнем и ближнем порядке в кристалле, а также о химических связях и электронных состояниях.

Если симметрия окружения резонансного атома ниже кубической, в дифракционной картине могут возникать запрещенные рефлексы, соответствующие дипольному резонансному переходу [3]. Они отражают анизотропию рентгеновской восприимчивости кристалла вблизи края поглощения [4-6]. Эти рефлексы запрещены в отсутствии анизотропии благодаря наличию в группе симметрии винтовых осей или плоскостей скользящего отражения [7]. Если симметрия положения резонансного атома является кубической, то запрещенные рефлексы могут возникать благодаря резонансному переходу более высокой мультипольности, например, квадрупольному [8, 9] или смешанному диполь-квадрупольному [10, 11].

Симметрия локального окружения резонансного атома, определяющая свойства тензора восприимчивости, может быть нарушена, когда атом смещается из положения равновесия. Такие смещения могут появиться из-за точечных дефектов или волны модуляции (статические смещения), а также из-за тепловых колебания (динамические смещения). Примеры возникновения вблизи краев поглощения запрещенных рефлексов, обусловленных модуляцией, тепловыми колебаниями и точечными дефектами, рассмотрены в работах [12-14].

Для установления возможности существования различного рода запрещенных рефлексов при резонансной дифракции рентгеновского излучения, в основном, используется феноменологический подход, основанный на рассмотрении симметрийных свойств тензора восприимчивости. В настоящей работе он будет положен в основу рассмотрения особенностей резонансного рассеяния рентгеновского излучения в модулированных немагнитных кристаллах (эффекты, связанные со спиновым и орбитальным упорядочением, будут опущены). Точные микроскопические расчеты пока не дают надежных результатов, хотя в этой области ведется интенсивная работа [15-17].

2. Резонансная часть тензора рентгеновской восприимчивости кристалла вблизи краев поглощения

Тензор восприимчивости кристалла в рентгеновской области длин волн с учетом резонансных эффектов вблизи края поглощения (область XANES) имеет вид:
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где (0 описывает потенциальное (томсоновское) рассеяние, ('ij(E) и ('ij(E) (~ 0,1-0,01 f0) – добавки, включающие в себя эффекты дисперсии и поглощения (изотропная часть), а также анизотропное резонасное рассеяние, 
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 вклад от магнитного нерезонансного рассеяния (~ 10–2 –10–3 f0).

Анизотропная (тензорная) часть восприимчивости содержит вклады от различных резонансных переходов [18-20]:



[image: image202.wmf]p

n

qq

jnmp

n

n

dqa

jmn

n

n

dqs

jmm

dd

jm

jm

k

k

k

k

i

k

k

i

'

)

'

(

)

'

(

c

+

+

c

+

-

c

+

c

=

c

+..., 
(2)

где 
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- дипольный, диполь-квадрупольный и квадрупольный вклады в резонансную восприимчивость. Это тензоры обладают следующими свойствами симметрии:
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Все члены, входящие в (2), содержат комплексные резонансные множители. Каждый из тензоров обладает определенным набором ненулевых компонент в соответствии с точечной группой, описывающей симметрию положения резонансного атома [21]. Физической причиной возникновения анизотропии рассеяния рентгеновского излучения является то, что внешние электронные оболочки резонансного атома подвержены сильному влиянию локального окружения.

Поскольку вероятность электронных переходов уменьшается с увеличением мультипольности, наибольший вклад в резонансное рассеяние дает электрический дипольный переход E1.

В регулярном (без модуляции) кристалле тензор восприимчивости инвариантен относительно преобразований пространственной группы кристалла:
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где r' = 
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 – матрица, описывающая вращение под действием поворотной части элемента симметрии, аg – вектор трансляции. Анизотропия тензора восприимчивости снимает погасания общего типа, обусловленные винтовыми осями и плоскостями скольжения [4], т.е. приводит к появлению запрещенных отражений вблизи краев поглощения. Впервые эти отражения наблюдались экспериментально в кристалле NaBrO3 [3], а позднее наблюдались во многих кристаллах. Эти рефлексы разрешены даже в кубических кристаллах и квазикристаллах [5, 22].

Если симметрия частного положения атома достаточно высока (например, кубическая), то указанные рефлексы в дипольном приближении не возникают. В настоящей работе будет рассмотрен случай, когда резонансные атомы, занимающие положение с достаточно высокой симметрией, сдвигаются. Из-за сдвига симметрия положения атомов понижается, и появляется анизотропия тензора восприимчивости. В результате при резонансной дифракции рентгеновского излучения могут появиться рефлексы, которые отсутствуют вдали от края поглощения, а также при резонансной дифракции в фундаментальной (без смещений) структуре вблизи края поглощения.

3. Тензор рентгеновской восприимчивости несоразмерно модулированного немагнитного кристалла

Будем считать, что в определенном температурном интервале существует термодинамически стабильная модулированная фаза, и рассмотрим набор рефлексов, которые могут возникать вблизи края поглощения какого-либо элемента, входящего в состав кристалла. Известно, что в одном и том же кристалле могут одновременно существовать модуляции разных физических параметров, например, распределения вакансий или чисел заполнения какой-либо позиции, модуляция смещения атомов из положений равновесия. Чаще всего эти виды модуляции сопутствуют друг другу, однако встречаются и по отдельности.

В кристалле с модуляцией смещения координаты атомов имеют вид [23-25]:
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где 
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 – смещения атомов относительно тех положений, которые они имели бы в фундаментальной структуре 
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где D*d вектор в d-мерной решетке (d ( 3) и q лежит в первой зоне Бриллюэна [24].
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Таким образом, в модулированном кристалле типа смещения как резонансный атом, так и его соседи могут смещаться из своих средних положений (5), вследствие чего локальная симметрия атомной позиции может быть нарушена. Еще больший эффект на локальную симметрию может оказать модуляция заселенности атомами некоторой позиции. Наиболее простым примером является тот случай, когда в фундаментальной структуре резонансный атом находится в кубическом окружении. В этом случае локальная анизотропия отсутствует, тензор восприимчивости изотропен, и никаких дополнительных рефлексов не может возникнуть даже вблизи края поглощения. Однако появление (или исчезновение) атома другого сорта в ближайшем окружении (рис. 1), или смещение атомов нарушает кубическую симметрию, в результате чего восприимчивость может стать анизотропной.

Таким образом, модуляция может повлиять на восприимчивость следующим образом: а) изменить симметрию локального окружения атомов, т.е. стать источником дополнительной локальной анизотропии; б) сделать восприимчивость модулированной функцией, не инвариантной относительно трансляций пространственной группы.

Рассмотрим симметрийные свойства тензора восприимчивости в модулированном кристалле. В тензоре можно выделить скалярную часть, описывающую "спектр" kres, которая тоже может быть модулированной. Поскольку ширина электронных резонансных уровней (~ 1 эВ) соизмерима с расстояниями между ними, мы пренебрежем модуляцией спектра, и будем рассматривать только модуляцию угловой части тензора восприимчивости, которая отвечает за анизотропные свойства рассеяния.

Для того, чтобы найти тензор восприимчивости, соответствующий рефлексу Н, надо вычислить сумму:
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где 
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 – восприимчивость s-го атома n-й элементарной ячейке фундаментальной структуры, 
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 зависят от п и одинаковы для атомов одного сорта (. Даже в этом случае модуляция типа смещения приводит к возникновению сателлитов в дифракционной картине. Для описания главных рефлексов и сателлитов мы будем использовать общепринятые в теории модулированных структур обозначения, т.е. характеризовать каждый дифракционный рефлекс индексами Н = (hklmnp) = (h1h2h3h4h5h6). Три последние индекса отвечают "внутренним" размерностям, три первых – "внешним". Главным рефлексам соответствуют индексы h4 = h5 = h6 = 0.
Для рассмотрения резонансной дифракции рентгеновского излучения мы используем два подхода:

многомерный подход, который является достаточно формальным, нопозволяет, как будет показано ниже, определить набор дифракционных рефлексов. Он был развит для описания особенностей дифракции (не резонансной) рентгеновского излучения в модулированных кристаллах, и построены группы сверхсимметрии [23-31].

трехмерный подход, который требует введения конкретной модели модуляции, но позволяет определить интенсивность рефлексов,

В 1974 г. де Вольфом [23] было предложено использовать для описания дифракции в несоразмерных кристаллах многомерные группы симметрии (см. также [24-31]). В случае одномерной модуляции это четырехмерные группы. Основная идея многомерного подхода состоит в следующем. Если в кристалле присутствует несоразмерная модуляция, то все описывающие его функции теряют симметрию относительно преобразования пространственной группы в пространстве R3, однако симметрия может быть восстановлена в пространстве большей размерности. Таким образом, вводится четвертое (пятое, шестое) измерение – перпендикулярное к RZ пространство. В четырехмерном случае единичные векторы выбираются следующим образом: а1 = а, а2 = b, a3 = с – qе4, a4 = e4 (а, b, с – орты трехмерного пространства). Четвертому измерению соответствует единичный вектор e4. Векторы обратного пространства имеют вид: b'1 = b1, b'2 = b2, b'3 = b3, b'4 = b4 + e4, где b4 = qb3, если волновой вектор q волны модуляции направлен вдоль оси с. Вектор, который имеет в трехмерном пространстве координаты (x1, x2, x3) четырехмерном имеет координаты (x1, x2, x3, x4), где х4 = qx3a4, а первые три координаты совпадают с R3. Четвертую координату можно также записать [23]:
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 Все свойства симметрии модулированной структуры, которые потеряны в R3, окажутся восстановленными в четырехмерном пространстве R4.
Такой подход оказался весьма эффективным, так как позволил записать выражение для структурной амплитуды модулированного кристалла, Обычное выражение для структурной амплитуды в. данном случае неприменимо, так как при его выводе существенно используется трансляционная инвариантность кристалла в пространстве R3.

Элементами симметрии в четырехмерном пространстве являются операторы вида:
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где (i – компоненты вектора трансляции (, i = 1, 2, 3, 4; R – матрицы, описывающие вращение в многомерном пространстве.

Основная идея использования многомерного подхода для описания резонансной дифракции рентгеновского излучения состоит в том, что тензор восприимчивости модулированной структуры должен быть инвариантен относительно преобразований многомерной группы. Подобное рассмотрение проводилось для изучения локальной анизотропии квазикристаллов в работе [22].

Для простоты будем рассматривать одномерную модуляцию вдоль оси с. Введем четырехмерный тензор второго ранга 
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, определив его следующим образом [13]:
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где Р( – вероятность заполнения, В( – изотропный температурный фактор, 
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 – положение резонансного атома в фундаментальной структуре, a( – фактор повторяемости, 
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 – четырехмерный тензор второго ранга, соответствующий различным точкам "струны" в R4.
Если четырехмерный тензор 
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 в модулированном кристалле инвариантен относительно преобразований симметрии в R4, то можно записать:
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В уравнении (10) четырехмерный тензор обозначен как 
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, чтобы указать на его отличие от тензора восприимчивости 
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 в R3. Чтобы получить тензор восприимчивости 
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, надо найти его проекцию на R3. Симметрия тензора 
[image: image232.wmf])

(

'

ˆ

H

c

 не ниже чем 
[image: image233.wmf])

,

(

ˆ

~

4

x

H

c

. Используя 
[image: image234.wmf])

(

ˆ

H

c

 можно вычислить амплитуду рассеяния F(H) = 
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 где ef и ei – векторы поляризации падающего и рассеянного излучения.

Если резонансный атом занимает частное положение в фундаментальной структуре, то соответствующая ему функция модуляции не может быть произвольной, а определяется симметрией его положения (см. [25, 30]), Вместо (4) в трехмерном пространстве, в четырехмерном мы имеем (12), где 
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 – матрица вращения оператора симметрии в четырехмерном пространстве, принадлежащего к группе Gl, соответствующей локальной позиции. Трансляционная часть, которая отсутствует в R3, может отличаться от нуля в четырехмерном пространстве, когда (4 ( 0 ((4 – четвертая компонента вектора непримитивной трансляции (). Появление трансляции в (12) сравнительно с (4) соответствует тому факту, что в четырехмерном пространстве атом представлен в виде "струны". Координаты атома в частном положении должны удовлетворять соотношению
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для всех элементов группы Gl [33]. Эти условия накладывают ограничения на возможные атомные смещения. Пример определения таких смещений атомов железа в вюстите рассмотрен в [25].

Рассмотрим следующие элементы симметрии в одномерно модулированном кристалле с q || с:

1) (С2y( 000), u1(
[image: image238.wmf]m
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) = –u1(–
[image: image239.wmf]m
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x

), u2(
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), u3(
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[image: image243.wmf]m
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) (здесь и далее 1, 2, 3 соответствуют x, y, z). Тогда Rе(u1) = Rе(u3) = 0.

2) (mу | 000), для которого u1(
[image: image244.wmf]m
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) = u2(
[image: image245.wmf]m
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) = – u2(
[image: image246.wmf]m
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). Тогда u2 = 0. В рассматриваемом случае модуляция не нарушает точечной симметрии локальной позиции атома. Поэтому тензор 
[image: image247.wmf]s
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, соответствующий позиции на элементе симметрии, может измениться благодаря модуляции, но его симметрия сохраняется. Однако если взамен обычной плоскости симметрии возникает плоскость (mу|000
[image: image248.wmf]2
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), то u
[image: image249.wmf]1
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[image: image252.wmf]4
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) локальная симметрия в R3 нарушается. В данном случае она описывается группой G'l = 1. Тогда 
[image: image253.wmf]s
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 в модулированном кристалле может содержать компоненты (12 и (23, которые отсутствуют в 
[image: image254.wmf]0
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. Таким образом, тензор восприимчивости в трехмерном пространстве может быть представлен в виде:



[image: image255.wmf]),

(

ˆ

ˆ

)

(

ˆ

4

0

4

x

x

s

s

s

c

D

+

c

=

c

 
(14)

где 
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 – поправка, возникающая благодаря модуляции. Симметрия тензоров 
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 может совпадать или нет в зависимости от структуры группы G1 в R4. Как 
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 являются пространственно модулированными и зависящими от 
[image: image261.wmf]4
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.
4. Запрещенные рефлексы, возникающие благодаря модуляции тензора восприимчивости

Предположим, что в кристалле существует одномерная модуляция типа смещения. Рассмотрим появление дополнительных отражений в присутствии плоскости скольжения, перпендикулярной оси х с сопровождающей трансляцией ((x |0, (2, (3, (4). Этот элемент симметрии связывает резонанансые атомы с координатами (1) х1, х2, х3, х4 и (2) –х1, х2 + (2, х3 + (3, ( х4 + (4. В случае одномерной модуляции вдоль осей у или z реализуется знак (+) для четвертой координаты, а (–) реализуется при q || х. Правила погасаний в обычной рентгеновской дифракции (вдали от краев поглощения) для отражения (0klm) имеют вид: k(2 + l(3 ± m(4 = 2n + 1. Четырехмерный тензор второго ранга 
[image: image262.wmf])
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, определенный уравнением (11), который соответствует системе резонансных атомов, связанных плоскостью скользящего отражения, для Н = (0klm) с k(2 + l(3 ± m(4 = 2n + 1, имеет вид для R44 = 1 (( = 1):
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и для R44 = –1:
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Тогда, пользуясь (10), можно вычислить 
[image: image265.wmf])
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 (это означает, что они имеют одинаковые наборы нулевых и ненулевых компонент). Возможно, что в частных случаях интегрирование по d
[image: image268.wmf]4
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 может преобразовать компоненты 
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 так, что те, которые отличны от нуля R4, перейдут в нулевые компоненты 
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(

'

ˆ

H

c

. Однако, как будет показано далее, этого не происходит даже в случае простейшей гармонической модуляции.

Чтобы посчитать тензор восприимчивости 
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, надо найти проекцию 
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 на R3. Для этого вычислим свертку:
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В рассматриваемом случае n1 = (1, 0, 0, 0), n2 = (0, 1, 0, 0), n3 = (0, 0, 1, q), (согласно выбранному базису). Проекция тензора 
[image: image274.wmf])
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 со структурой, отвечающей (15), на R3 дает следующий результат (R44 = 1):
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вместо нуля вдали от краев поглощения. Для q || а имеем (R44 = – 1).
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Эти выражения показывают, что локальная анизотропия в модулированных кристаллах может приводить к возникновению запрещенных рефлексов как в системе сателлитов, так и главных отражений. Интенсивности и поляризации, соответствующие запрещенным рефлексам, подобны тем, которые рассмотрены для запрещенных рефлексов в немодулированных кристаллах [4]. Например, (-поляризация может преобразовываться в (, и наоборот.

Аппарат групп сверхсимметрии показывает возможность появления запрещенных рефлексов при дифракции рентгеновского излучения с длиной волны, близкой к краю поглощения в модулированном кристалле, но не позволяет явно вычислить амплитуду рассеяния. Поэтому мы рассмотрим другой, трехмерный подход, который позволит сравнить величину амплитуды рассеяния для модулированного кристалла с амплитудой, соответствующей фундаментальной структуре.

4.1. Модель гармонической модуляции

Выражение для вычисления амплитуды релеевского рассеяния в модулированных кристаллах было получено с помощью многомерного подхода в работах [23, 33]. Мы используем подобное выражение для вычисления тензора восприимчивости в R3. Проекция тензора (10) на R3 равна:
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Обозначения совпадают с теми, которые использованы в [33]. В (20) включена восприимчивость потенциального рассеяния (((Н). Различие между (20) и выражением, приведенным в [33] состоит в том, что помимо ((, которая зависит только от сорта атомов (индекс (), тензор резонансной восприимчивости в модулированном кристалле зависит от положения резонансного атома в элементарной ячейки фундаментальной структуры (т.е. от поворотной части Rs элемента симметрии пространственной группы) и от положения резонансного атома в волне смещений (от координаты 
[image: image278.wmf]4
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). Отметим, что в присутствии модуляции чисел заполнения произведение ((P(
[image: image279.wmf])
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 может быть представлено как модулированная восприимчивость.

Чтобы вычислить интеграл в (20), мы должны задать закон изменения 
[image: image280.wmf])
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. Для начала предположим простейший закон синусоидальной модуляции 
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 и следующую форму тензора 
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где элементы 
[image: image284.wmf]1
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пропорциональны U0, а элементы 
[image: image285.wmf]2

ˆ

s

c

D

пропорциональны 
[image: image286.wmf]2
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. Этот закон достаточно реалистичен для некоторых типов модуляции.

Используя (21), а также представление 
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получим:
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где Jm
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 – функция Бесселя m-го порядка.

Используя разложение Jm(z) при малых значениях аргумента 
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 и J1 ~ z, а также свойство J–p(z) = (–1)pJp(z), получим следующие оценки для восприимчивости при наличии модуляции.
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где 
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 соответствует рассеянию в фундаментальной структуре. Можно видеть, что для главных рефлексов малая модуляция, соответствующая (21), может создать добавку к тензору восприимчивости порядка (
[image: image294.wmf]2

0

1

ˆ

ˆ

c

D

+

c

D

lqU

), зависящую от квадрата амплитуды модуляции.

Для сателлитов первого порядка имеем (пренебрегая членами порядка U
[image: image295.wmf]2
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 и более высоких порядков):
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Принимая во внимание, что J1~
[image: image297.wmf]m
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 и 
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 получим, что величина добавки к интенсивности, возникающей благодаря модуляции, может быть сравнима с интенсивностью сателлита в отсутствии анизотропной модуляции. Существенно то, что симметрия тензоров, отвечающих запрещенным главным рефлексам и сателлитам, может быть разной.

Используем приведенные выражения для расчета восприимчивости модулированного синусоидальной волной кристалла, который содержит два резонансных атома в элементарной ячейке фундаментальной структуры (( = 1, s = 2), связанных плоскостью скользящего отражения ((x|0
[image: image299.wmf]2
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0(). Тогда величины амплитуд модуляции совпадают, но волновые фазы для атомов различны: (1 – (2 = (. Для восприимчивости, описывающей главный рефлекс, имеем (пренебрегая членами порядка U0 и выше) для k = 2n + 1 (здесь и далее экспоненциальный множитель опущен):
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а для сателлита первого порядка:
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Варианты ( = 0, k = 2n+1 и ( =
[image: image302.wmf]2

1

, k = 2n приводят к погасанию сателлитов первого порядка в обычной рентгеновской дифракционной картине вдали от краев поглощения. Но вблизи края поглощения могут наблюдаться сателллиты первого порядка, запрещенные вдали от краев поглощения, которым соответствуют тензоры вида
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Отражения, возникающие благодаря модуляции, не обнаруживают новых поляризационных свойств. Однако азимутальная зависимость рефлексов, возникающих из-за модуляции в кристалле, должна отличаться от той, которая соответствует фундаментальной структуре, так как в тензоре восприимчивости могут появиться новые ненулевые компоненты. Поэтому изучение их азимутальной зависимости будет способствовать изучению влияния модуляции на тензор восприимчивости.

5. Запрещенные рефлексы в Со-акерманите. Случай двумерной модуляции

Выше были рассмотрены примеры возникновения рефлексов вблизи края поглощения в структурах с одномерной модуляцией. В данном разделе мы рассмотрим резонансную дифракцию в Со-акерманите, Ca2CoSi2O7, в котором наблюдается двумерно модулированная структура типа смещения. Рентгеновская дифракция в этом кристалле была исследована в работе [34].

Фундаментальная структура акерманита описывается группой 
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). Данный набор генераторов приводит к следующему набору возможных рефлексов: (hhlm0), т = 2n; (h00m
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), h = 2n. В [34] рассчитаны амплитуды модуляции для всех атомов, а также зависимость расстояний между атомами от переменных t и s. Атомы кобальта, который имеет длину волны К-края поглощения 1,65Ε, находятся в окружении атомов кислорода, образующих вытянутый вдоль оси z октаэдр. Они занимают положение 2(а) с симметрией 
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. Соответственно, восприимчивость никеля вдали от края поглощения описывается тензором:
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Два атома кобальта связаны плоскостью скольжения рефлекса (db, поэтому для тензор рефлекса h00, h = 2n + 1 восприимчивости равен
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Учитывая (28) видно, что в отсутствии модуляции данный тип рефлексов отсутствует как вдали, так и вблизи края поглощения Со. Однако при наличии модуляции точечная симметрия положения атома кобальта нарушается, и недиагональные компоненты тензора могут стать отличными от нуля. В [34] представлены зависимости расстояний Со-О для разных значений параметров t и s, характеризующих перпендикулярное пространство. Максимальное значение разности расстояний равно ~0,02Å, а разница между ними в разных точках волны модуляции ~0,1Å. Таким образом, деформация кислородных октаэдров, окружающих атомы кобальта, различна в разных точках кристалла, что может привести к появлению запрещенных рефлексов. Приблизительно такая же деформация кислородных октаэдров позволила наблюдать запрещенные рефлексы в гематите (без модуляции). Поскольку изменение расстояний Со-О значительно больше в пределах волны модуляции, чем в одной элементарной ячейке, можно ожидать, что интенсивность запрещенных сателлитов будет больше, чем запрещенных главных рефлексов.

Для определения индексов возможных запрещенных рефлексов мы используем многомерный подход. В данном случае надо построить пятимерный тензор, который должен быть инвариантен относительно группы сверхсимметрии 
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 соответствуют изменения координата: x ( y, y ( x, z ( z, t ( t, s ( –s (здесь учтено, что k1 ( k1, k2 ( –k2). Тогда для рефлекса (hhlm0) можно записать:
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Принимая во внимание, что атомы кобальта связаны плоскостью скольжения (
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Элементу симметрии (S
[image: image324.wmf]0
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) отвечает преобразование x ( –y, y ( –x, z ( –z, t ( s, s ( –t. Так как данный элемент не содержит трансляций, то тензор восприимчивости отдельного атома должен быть инвариантен относительно этого преобразования. Отсюда определяем отличные от нуля компоненты тензора:
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Учитывая, таким образом, что 
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 получим окончательно следующее выражение для тензора 
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(hhlm0, m=2n + 1):
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Аналогичным образом для рефлекса (h00m
[image: image329.wmf]m

), порождаемого винтовой осью 
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Чтобы найти тензоры восприимчивости в трехмерном пространстве, надо спроектировать полученные тензоры (33) (34) на R3. Орты этих пространств связаны соотношениями a' = a – qe4+ qe5, b' = b – qe4– qe5 c' = c, а для обратного пространства a*b*c*: b*4' = qa* + qb*+e*4, b*5' = –qa* + qb*+e*5 где e4 и е5 – единичные векторы, перпендикулярные R3. Можно проверить ортогональность прямого и обратного пространств с помощью прямой проверки. Вектор пространства R3 выражается как x = (x1a + (qx1+ t)e4+ q(x1+ s)e5) + (x2b + q(x2+ t)e4– q(x2+ s)e5) + x3c. Проекции тензоров (33) и (34) на R3 имеют вид:
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Полезно также привести выражение для проекции тензора (32) на пространство R3:
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Из полученных выражений видно, что модуляция деформирует тензоры восприимчивости фундаментальной структуры, создавая возможность появления запрещенных главных рефлексов и сателлитов.

6. Заключение

Резонансная дифракция рентгеновского излучения является селективным методом, позволяющим наблюдать рассеяние только от тех атомов, край поглощений которых совпадает с длиной волны падающего излучения [35]. Метод, основанный на изучении свойств разрешенных рефлексов (DAFS – Diffraction Anomalous Fine Strusture), был неоднократно использован для изучения разнообразных объектов, в том числе сверхструктур [36, 37].

В настоящей работе обсуждаются возможности метода, основанного на изучении запрещенных отражений, обусловленных анизотропией рентгеновской восприимчивости вблизи краев поглощения. Тензор резонансной рентгеновской восприимчивости существенно зависит от локального окружения резонансно рассеивающих атомов. В модулированном кристалле возникает набор различных локальных окружений резонансных атомов, поэтому тензор восприимчивости является пространственно модулированным. Это приводит к появлению главных рефлексов и сателлитов, запрещенных вдали от краев поглощения и в отсутствии модуляции. Для рассмотрения набора дополнительных рефлексов, возникающих при дифракции резонансного рентгеновского излучения в модулированных кристаллах использован аппарат теории групп сверхсимметрии. Показано, что тензор восприимчивости модулированного кристалла может быть вычислен как проекция четырех-, пять- или шестимерного тензора на трехмерное координатное пространство.

Появление запрещенных отражений вблизи краев поглощения возможно только в том случае, если модуляция оказывает влияние на волновые функции валентных электронов в кристалле. Следовательно, запрещенные рефлексы вблизи краев поглощения, могут дать новую физическую информацию об электронных состояниях, "нарушенных" модуляцией в кристалле.

Работа поддержана грантом INTAS 01-0822.
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Resonant diffraction of a X-ray radiation in modulated crystals

E.N. Ovchinnikova

M.V.Lomonosov Moscow State University, Physics Department, Moscow 

V.E. Dmitrienko

A.V.Shubnikov Institute of Crystallography, Moscow

Abstract. Surveyed symmetrical properties of a tensor of a resonant susceptibility of a modulated crystal. It is shown that displacement of atoms from positions appropriate to "fundamental" structure, are accompanied by appearance of padding components in a resonant part of a tensor of a susceptibility. In outcome at lengths of waves, close to an absorption edge, there can be "forbidden" reflexes missing in untuned dispersion and in absence of modulation. For calculation of a tensor of a susceptibility the multivariate approach with usage of groups of a supersymmetry is offered.
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Особенности аналитических решений задач рентгенодифракционной кристаллооптики

А.А. Дышеков, Ю.П. Хапачев

Кабардино-Балкарский госуниверситет, Нальчик

В.Б. Молодкин

Институт металлофизики НАН Украины, Киев

В работе рассмотрены основные аналитически особенности точных решений задач динамической рентгеновской дифракции в структурах с переменным градиентом деформации. Приведен алгоритм получения всех известных решений. Показана нелинейная зависимость параметров рентгенодифракционного спектра от характеристик деформированного слоя, приводящая в ряде случаев к неоднозначности определения деформационного состояния по данным рентгеновской дифракции.

Как известно, основным направлением рентгеновской кристаллооптики является исследование распространения рентгеновского излучения в кристаллах с различного рода искажениями решетки в условиях когерентного взаимодействия падающей и отраженной волн, то есть динамической дифракции. Природа указанных искажений решетки может быть различной – точечные и линейные дефекты (дислокации), примеси и т.д. Однако наиболее важным источником искажений решетки является эпитаксиальное выращивание многослойных кристаллических структур высокой степени совершенства с различными параметрами решетки в слоях. Это различие может быть вызвано легированием слоя (гомоструктуры) или же отличием состава, которое, как правило, достигается с помощью выращивания слоев твердых растворов (гетероструктуры). В любом случае в структуре реализуется заданное поле деформаций решетки по глубине, которое определяет не только структурные, но и важнейшие электрофизические характеристики. Это поле деформаций может быть эффективно исследовано методами динамической рентгеновской дифракции. С другой стороны, именно это поле деформации является своеобразным преобразователем падающего рентгеновского излучения, в ряде случаев улучшающего его характеристики. Сказанным определяется как очевидное практическое значение задач рентгеновской кристаллооптики для указанных структур, так и фундаментальное научное значение.

Задачи динамической рентгеновской дифракции в деформированных кристаллах редко удается решить в замкнутой форме. Поэтому каждое новое точное аналитическое решение представляет значительный интерес, в особенности, если профиль деформации, для которого получено решение, реализуется в эпитаксиальных структурах. Этот интерес оправдывается возможностью обобщения частных результатов для выяснения общих особенностей динамического рассеяния в деформированных кристаллах с заданными характеристиками поля деформаций. Эти особенности связаны, в частности, с возможностью свободного распространения рентгеновской волны в кристалле для различных угловых интервалов, отражения областей, связь общей структуры кривой дифракционного отражения (КДО) с характером изменения деформации. Эта проблема непосредственно связана с решением обратной задачи дифракции, то есть восстановления поля деформации по данным рентгеновской дифракции. Здесь ключевое значение имеет вопрос об условиях однозначной разрешимости обратной задачи.

Все сказанное выше дает основания полагать, что точные аналитические решения модельных задач динамической рентгеновской дифракции можно рассматривать не столько как специальные проблемы рентгеновской кристаллооптики, сколько как развитие аналитического подхода динамической рентгеновской дифракции в кристаллах с неоднородной деформацией.

Точные аналитические решения дифракционных задач в настоящее время известны для следующих моделей деформации: постоянный градиент деформации [1], двухслойная структура пленка-подложка с переходным слоем [2], экспоненциальным градиентом деформации [3]. К этим решениям добавляются еще два решения [4, 5] для моделей
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здесь z – координата по нормали в глубь кристалла, ( – величина, характеризующая скорость изменения (градиент) деформации. Кроме того, с некоторыми оговорками, можно считать известным точное решение для [6].

Покажем, во-первых, что все упомянутые решения могут быть найдены единым методом.

Система уравнений Такаги, описывающая динамическую дифракцию в деформированном кристалле, может быть представлена в виде
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Здесь aH и 
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 – постоянные комплексные параметры, пропорциональные фурье-компонентам поляризуемости кристалла (H и 
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 соответственно, ( – параметр углового отклонения падающего рентгеновского пучка от точного значения угла Брэгга, ( – величина, пропорциональная амплитуде деформации (0, ((z) –модель деформации.

В уравнении (3) явно выделена матрица A, собственные значения которой дают волновые вектора преломленной и дифрагированной волн в идеальном кристалле, и матрица B(z), пропорциональная параметру (, определяющему "степень когерентности" рассеяния на некоторой характерной толщине деформированной области. Важно при этом, что вклад параметра ( в "возмущающую" матрицу B(z) носит скалярный характер.

Точные решения для упомянутых выше моделей показывает, что они всегда могут быть представлены в виде суперпозиции собственных волн, соответствующих дифракции в идеальном кристалле, каждая из которых оказывается модулированной переменной амплитудой, зависящей от профиля деформации. Эту особенность можно рассматривать как своеобразное обобщение теоремы Блоха на случай деформированного кристалла, во всяком случае, на точно решаемые модели. Собственные значения матрицы A определяют волновые векторы собственных волн. Подобная закономерность позволяет предположить, что любое точное аналитическое решение может быть представлено в таком виде.

Однако для того, чтобы представить решение в требуемом виде, необходимо провести преобразование уравнений Такаги, которое позволит явно выявить их симметрийную структуру.

В уравнении (3) сделаем подстановку
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и приведем матрицу A к диагональному виду с помощью постоянной матрицы C:
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Для идеального кристалла решение уравнения (3) имеет вид
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Экспоненциал e(z представляет собой "чистый" набор собственных волн, линейная комбинация которых, определяемая матрицей C создает падающую E0 и рассеянную волны 
[image: image346.wmf]H

E

 в соответствии с геометрией дифракции и структурными характеристиками кристалла. При этом постоянный вектор R определяется из граничных условий.

Если кристалл деформирован, то, как было сказано выше, собственные волны оказываются дополнительно модулированными. Поэтому заменим постоянный вектор R переменным вектором U(z) и искать решение (3) в виде
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Тем самым мы полагаем, что модуляция, накладываемая на "основное" поле деформацией (((z), оказывается целиком отнесенной к вектор-столбцу U(z).

В результате для U(z) получим следующее уравнение:
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где
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Отметим основные особенности уравнения (6). Структура уравнения (6) имеет максимально симметричный вид. При этом матрица P(z) оказывается вырожденной (detP(z) ( 0), поскольку по построению она подобна сингулярной матрице B(z). Кроме того, в такой записи принципиально важным оказывается то, что функциональная зависимость ((z), определяющая поле деформации по глубине кристалла, относится к матрице P(z) в целом, в отличие от обычной формы записи системы уравнений Такаги (3). Именно эти свойства матрицы P(z) позволяют эффективно находить точные аналитические решения динамических задач дифракции.

Если перейти от векторного уравнения (6) к скалярному уравнению второго порядка относительно, например, компоненты u2 вектор-столбца U(z), то получим следующее уравнение:
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(8)

Здесь штрих означает дифференцирование по координате z. Уравнение (8) позволяет найти все известные в настоящее время точные аналитические решения.

Так, для модели с постоянным градиентом деформации решение (8) находится непосредственно, а для моделей переходного слоя и экспоненциального градиента – с помощью очевидных подстановок. Во всех случаях мы получаем уравнения гипергеометрического типа. Помимо этих известных решений с помощью уравнения (8) можно получить упомянутые выше новые решения.

В частности, для модели (1) подстановка 
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 приводит к решению для волнового поля в следующем виде:
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Здесь матрица X представляет собой фундаментальную систему решений уравнения (6):
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F(a, c; x) – вырожденная гипергеометрическая функция с параметрами
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а постоянный вектор-столбец r определяется из граничных условий.

Решение дифракционной задачи для модели (2) находится с помощью дополнительной замены независимой переменной по формуле 
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 и перехода к новому неизвестному вектору V(t) с помощью подстановки


U(t) = V(t)eht,  
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Далее, переходя от системы дифференциальных уравнений к одному скалярному уравнению относительно компоненты v2, также получим вырожденное гипергеометрическое уравнение. Его параметры равны
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(12)

Компоненты интегральной матрицы в обозначениях (12) записываются следующим образом:
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Волновое поле по-прежнему определяется общей формулой (9), где матрица X имеет вид (13).

Отметим, что для обеих рассмотренных моделей проявляются сходные закономерности, связанные с динамическим характером рассеяния. Так, параметр гипергеометрических функций c не связан с динамическими эффектами и поэтому не изменяется в кинематическом приближении. В то же время, параметр a, помимо зависимости от амплитуды деформации, определяется также динамическими эффектами. При этом решения в кинематическом пределе, соответствующем условию 
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, существенно упрощаются. Так, в этом случае решение для первой модели выражается через неполную гамма-функцию, а для второй – через функцию ошибок или через связанные с ней интегралы Френеля.

Таким образом, все известные точные решения для упомянутых выше моделей могут быть найдены приведением уравнения (8) к гипергеометрическому виду по приведенной единой процедуре. Возможность подобной унификации не может быть случайной и дает основание предположить наличие общих качественных особенностей рассматриваемых моделей, проявляющихся в сходной структуре решения. К наиболее существенному признаку, объединяющему точно решаемые модели, следует отнести монотонное уменьшение деформации по глубине кристалла. В математическом отношении это свойство выражается в отрицательной определенности градиента деформации во всех рассматриваемых деформационных полях.

Упомянутое свойство имеет непосредственное применение для анализа общего характера рассеяния в деформированных кристаллах с использованием качественных аналитических методов. Такой анализ позволяет определять возможность свободного распространения дифракционной волны в деформированном кристалле, в зависимости от характера изменения профиля деформации и геометрии дифракции. Применимость качественного подхода обусловлена наличием параметрического влияния характеристик среды (в нашем случае деформации) на волновое поле. Конструктивность такого подхода определяется тем, что достигаемая при этом степень общности анализа позволяет выявить ряд закономерностей дифракционной картины при минимальной конкретизации характера распределения деформации по глубине кристалла.

В [7] было получено условие существования области полного дифракционного отражения в деформированном кристалле, соответствующей идеальному кристаллу
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 (15)
где (ext – длина экстинкции. Это условие означает, что в данном угловом интервале рентгеновская волна не может свободно распространяться в глубь кристалла, а испытывает интерференционное затухание (экстинкцию) по аналогии с идеальным кристаллом. Соответственно, волна "выталкивается" из кристалла, формируя дифракционный максимум. При этом, разумеется, форма дифракционного максимума отличается от классического брэгговского столика идеального кристалла. Если деформация монотонно спадает по глубине кристалла, то это условие сводится к следующему интегральному соотношению
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которое означает, что решения (3) остаются ограниченными (устойчивыми) на всей толщине деформированного кристалла. Для выполнения условия (16) достаточно, например, чтобы убывание деформации по глубине происходило со скоростью не меньшей, чем
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Отсюда видно, что модель (1) представляет собой своеобразную "границу" по отношению к указанному условию, а модель (2) ему не удовлетворяет, в отличие от всех остальных упомянутых моделей.

В функцию ((z) входят параметры, определяющие модель структуры: толщины слоев, глубины их залегания, переходные области между слоями, градиент деформации и т.д. Соответственно, аналитическое выражение для интеграла (16) (или же асимптотические оценки, если интеграл не берется) будет содержать некоторые соотношения между указанными параметрами. Если ограничиться лишь профилями, монотонно убывающими на бесконечности, то можно выделить некоторое общее свойство.

Для профилей, монотонно убывающих на бесконечности, сходимость интеграла (16), определяется величиной 1/(, где ( задает скорость убывания (градиент) деформации в глубине кристалла. Параметр 1/( в этом случае имеет смысл некоторой приведенной "эффективной толщины", на которой и происходят наиболее существенные изменения волнового поля по отношению к идеальному кристаллу.

Таким образом, величина (/( является характерным "масштабом" дифракционной задачи и должна рассматриваться как один из специфических параметров для данных условий дифракционной задачи. Именно эта эвристическая информация была использована при построении эффективных асимптотических представлений точного решения для модели с экспоненциальным градиентом.

В связи с этим представляет интерес выяснение вопроса о характере решения для модели (1), который в рамках качественного анализа остается открытым. Воспользуемся для этого процедурой нахождения равномерно пригодных разложений для вырожденных гипергеометрических функций, развитой в [8] в связи с анализом модели с экспоненциальным градиентом. Суть процедуры состоит в применении обобщенного метода многих масштабов. Искомые приближения ищутся как решения соответствующих дифференциальных уравнений гипергеометрического типа при условии резкого градиента деформации.

В результате расчета для интегральной матрицы (10) получается следующее асимптотическое представление
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(18)

где введена интегральная показательная функция
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и явно выделен малый параметр ( = i2(/(, по которому проводится разложение.

Анализ решения (18) показывает, что в рамках рассматриваемого приближения резкого градиента деформации волновое поле в угловых интервалах вне области полного дифракционного отражения оказывается ограниченным по амплитуде. Тем самым мы распространяем приведенный выше результат общего качественного анализа на "граничный" профиль деформации (1).
Таким образом, взаимно дополняющее использование качественного и аналитического подходов позволяет при определенных условиях получать информацию о дифракционных полях, недоступную каждому из этих подходов в отдельности.

Рассмотрим теперь важный вопрос о возможности однозначного определения структурных параметров в кристалле с переменным градиентом деформации. Для аналитического определения параметров деформированной приповерхностной области кристалла рентгенодифракционными (РД) методами необходима информация о структуре волнового поля по глубине кристалла [9]. В модели деформационного профиля закладывается информация о структурных параметрах нарушенной области – толщине слоя, характере убывания по глубине и т.д. Полный анализ этой задачи возможен лишь для таких профилей, для которых известно точное аналитическое решение соответствующей динамической задачи дифракции [9].

Проблему определения параметров деформированной области рассмотрим на примере задачи дифракции для экспоненциального профиля


((z) ( (0 e (Mz,
(19)

где (0 – амплитуда деформации, M – положительная величина, пропорциональная градиенту деформации и определяющая некоторую характерную толщину деформированной области, z – координата по нормали в глубь кристалла.

Точное решение задачи динамической дифракции для кристалла с экспоненциальным изменением деформации (19) в общем случае имеет вид [3, 8]:
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(20)

где F(a,c;x) – вырожденная гипергеометрическая функция, ( =z/L – нормированная на толщину кристалла L координата, ( = ML, C1 и C2 – произвольные постоянные, определяемые граничными условиями задачи.

Ограничимся случаем резкого градиента деформации, что соответствует малой толщине приповерхностной деформированной области. В качестве параметра малости выберем "эффективную толщину" 1/( деформированной области, отнесенную к полной толщине кристалла L:
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Необходимо уточнить, какая именно величина в точном решении предполагается малой по отношению к (. Поскольку мы используем получаемые соотношения для произвольных значений деформации (а значит и характерного для теории параметра (), то указанное ограничение относится только к угловому интервалу, в котором можно строить КДО. Таким образом, угловая область, для которой справедливо использованное приближение, ограничивается условиями ((/((<<1 и ((0/((<<1.

Из (20) следует, что угловые величины (0 и ( входят в функции F(a,c;x) через параметры a и c, а зависимость от деформации ( отнесена только к аргументу x. Эта особенность позволяет найти для F(a,c;x) равномерно пригодное асимптотическое разложение [10], при произвольных значениях ( для указанного выше углового интервала.

Анализ для экспоненциальной модели (19) в случае резкого градиента показывает [3, 8], что структура КДО в целом сохраняет вид, присущий идеальному кристаллу. Наличие же деформированной приповерхностной области проявляется в дополнительной модуляции стоячих рентгеновских волн, а также к изменению фазовых соотношений между ними. Вследствие такого перераспределения единого волнового поля в деформированной структуре основной дифракционный максимум и осцилляционные максимумы смещаются от угловых положений, соответствующих идеальному кристаллу.

Угловое положение основного дифракционного максимума с точностью до членов порядка 1/(2 определяется следующим выражением [8]:
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(21)

где Si(x) – интегральный синус, а коэффициент (((0) определяет характер рассеяния.

Как видно из (21), зависимость углового смещения от амплитуды деформации оказывается существенно нелинейной. Более того, вследствие осцилляционного характера интегрального синуса, в общем случае между ( и (((0) нет даже однозначного соответствия.

Из формулы (21) можно получить два характерных предела: кинематический предел ((0(0) и случай толстого динамического кристалла, соответствующего формальному пределу (0((. Для кинематического предела из (21) имеем:
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а для толстого кристалла угловое смещение основного максимума определяется соотношением:
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Таким образом, в этом предельном варианте два существенно различных с точки зрения физики рассеяния случая (кинематический и динамический) отличаются только численным коэффициентом. Причем, как следует из (21), зависимость углового смещения основного максимума от (0 носит монотонный характер и численное различие обоих предельных случаев не превышает 20 %. Поэтому в дальнейших оценочных выражениях достаточно принять среднее значение для (((0)=2,75.

Аналогичный расчет для угловых ширин осцилляционных максимумов дает следующий результат [8]:
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где функция
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выражается через интегральный косинус Ci(x), ( = 0,577 – постоянная Эйлера [11]. В формуле (24) порядковый номер n осцилляционного максимума не должен быть слишком большим, чтобы разложение оставалось справедливым. При выводе (24) учтено, что динамические эффекты проявляются в основном лишь в пределах области полного дифракционного отражения, поэтому уже практически при n(2 можно использовать кинематическое приближение.

Рассмотрим два варианта, при которых возможна оценка толщины деформированной приповерхностной области и амплитуды деформации по данным угловых смещений основного дифракционного максимума и осцилляций.

В случае, если величина 2(/(>>1 (а фактически уже при 2(/(>2) имеем Si(x) ~ (/2 и Cin(x) ~ (+ln(x) [11]. Здесь проявляется важная особенность рентгеновской дифракции в структурах с переменным градиентом деформации – угловое положение основного дифракционного максимума оказывается не зависящим от амплитуды деформации, а определяется лишь толщиной деформированного слоя. Эту ситуацию можно интерпретировать как результат многократного инвертирования фазы дифракционной волны на толщине нарушенного слоя и "забывания" деталей начального "возмущения" (амплитуды деформации). Вследствие этого данный случай рассеяния имеет определенную аналогию с марковским процессом.

Таким образом, критерием экспериментальной реализации этого случая будет служить постоянство величины ((0) в пределах указанной выше погрешности, определяемой характером рассеяния (изменением (((0)), от порядка отражения.

Из (21) и (24) получим следующие оценочные выражения для толщины нарушенного слоя и амплитуды деформации в экспериментальных единицах ((0) и (((n):
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(25)

Следует отметить, что данное выражение для ( носит в значительной степени иллюстративный характер. Это связано с тем, что, согласно (24), угловая ширина осцилляций (((n) определяется в первую очередь полной толщиной кристалла. Влияние же (((n) от параметров деформированной приповерхностной области ( и ( здесь проявляется значительно слабее, так как оно имеет характер малой аддитивной добавки. В итоге оказывается, что экспонента в выражении для ( в (25) при одном и том же ( всегда весьма близка к единице.

Чаще всего в кристаллах с нарушенным слоем реализуется второй вариант, который соответствует условию 2(/(<<1. В случае малых значений аргумента для функций Si(x) и Cin(x) имеем оценку Si(x)~x и Cin(x)~x2/4. Следовательно, (((0) оказывается линейно зависящей от (, что и должно наблюдаться экспериментально. Этот результат вполне совместим с наглядной интерпретацией смещения углового положения основного дифракционного максимума как проявление эффекта некоторого нетривиального "дифракционного усреднения" рентгеновской волной поля деформации по толщине нарушенного слоя. Аналогичные (25) соотношения имеют вид:
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Таким образом, в рассмотренных предельных случаях информации об угловых смещениях основного максимума и осцилляций оказывается вполне достаточно для оценки в первую очередь толщины деформированной области и лишь во втором случае – амплитуды деформации. Однозначная разрешимость этой задачи (для толщины деформированной области) оказывается связанной с двумя альтернативными случаями: условием малости величины отношения деформации на поверхности кристалла к толщине нарушенного слоя или же, наоборот, большого значения этой величины. В противном случае для корректного решения задачи необходимо привлекать дополнительную информацию.

Приведем результаты расчета величин ( и ( по формулам (25) и (26) для двух случаев. Для определения угловых смещений строилась теоретическая КДО по заданным ( и ( вблизи основного дифракционного максимума с использованием асимптотических представлений точного решения в рассматриваемом случае резкого градиента [3, 8].

Для первого случая 2(/(>>1 для заданных значений, (=20 и (=30 при (=10 получаются следующие значения: (=8,9, (=5,03 и соответственно (=9,7, (=8,5. Таким образом, полученное хорошее приближение для ( и полное несоответствие для ( (отличие практически в четыре раза) иллюстрирует приведенное выше рассуждение об аналогии с марковским процессом – потере информации о величине (.

Для второго случая 2(/(<<1 расчет дает следующие величины (=1,2, (=8,3 при истинных значениях (=1 и (=8, и (=2,02, (=6,7 для (=2 и (=8. Здесь проблемы с потерей информации не возникает и подобную точность для оценочных выражений можно считать вполне приемлемой.

Полученные результаты для задачи дифракции в кристалле с изменением деформации позволяют сделать следующее обобщение. Приведенные соотношения устанавливают качественные критерии той или иной степени разрешимости задачи определения амплитуды деформации и толщины деформированной области по данным рентгеновской дифракции. Это утверждение в равной степени относится и к аналитическим, и к численным методам, поскольку последние также существенно опираются на угловые положения и ширины дифракционных максимумов [12].

Интересно отметить, что аналогичные выводы можно получить и при рассмотрении задачи дифракции в так называемом полукинематическом приближении, когда приповерхностный нарушенный слой кристалла считается рассеивающим кинематически, а подложка рассеивает как идеальный динамический кристалл. В [13] при решении такой задачи были получено соотношение, связывающее фурье-трансформанту КДО вдали от основного максимума с некоторой эффективной толщиной Leff. В обозначениях настоящей работы эта формула имеет вид:
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Для первого из указанных выше характерных пределов из (9) получим
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То есть, в случае неполного инвертирования фазы на толщине нарушенного слоя Leff зависит от параметров нарушенного слоя, и, таким образом, оказывается возможным их восстановление по РД данным. С другой стороны, оценка (27) при условии 
[image: image380.wmf]m

x

2

>>1 (многократное инвертирование фазы) дает
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Поскольку второй член в (29) для больших значений аргумента осциллирует вблизи нуля и много меньше единицы, то эффективная толщина сводится лишь к глубине нарушенного слоя и не зависит от амплитуды деформации. Тем самым в этом случае мы имеем дело с потерей информации о параметрах нарушенного слоя.

Чрезвычайно важно, что этот результат можно обобщить и на другие спадающие на глубине профили деформации, проводя оценку интеграла (27). При этом, однако, остается существенное ограничение – изменение деформации по глубине должно иметь монотонный характер. В математическом отношении это требование сводится к отсутствию стационарных точек в фазе косинуса интеграла (27) на толщине нарушенного слоя. Это фактически означает, что сюда может быть отнесен целый класс знакопостоянных профилей деформаций, спадающих на глубине, по крайней мере, не слабее, чем экспонента.

Таким образом, можно сделать следующий вывод. Результаты, полученные для экспоненциальной модели, позволяют считать, что указанные закономерности проявляются во всех структурах с переменным градиентом и монотонным изменением деформации по глубине. Причем, аналогия имеет место как при использовании интегральных характеристик типа фурье-трансформанты КДО, так и угловых положений РД максимумов для расшифровки структуры нарушенного слоя.

Работа выполнена по гранту Министерства образования РФ № Е02-3.4-182
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Features of analytical solutions of x-ray crystal optics

A.A. Dyshekov, Yu.P. Khapachev

Kabardino-Balkarian State University, Nalchik

V.B. Molodkin

Institute of Metalophysic, Ukraine National Academy of Sciens, Kiev

Abstract. In operation the main analytical features of exact solutions of a dynamic X-ray diffraction in frames with a variable gradient of deformation surveyed. The algorithm of obtaining of all known solutions is reduced. The nonlinear dependence of parameters of X-ray  spectrum from the characteristics of a deformed layer reducing in a number of cases to ambiguity of definition of a deformation state on the data of a X-ray diffraction is shown.
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Определение структурных параметров сверхрешеток
из рентгеновских дифракционных кривых

Р.Н. Кютт

Физико-технический институт им. А.Ф.Иоффе РАН, С.-Петербург

Рассматривается проблема определения структурных параметров сверхрешеток из анализа рентгеновских дифракционных отражений. Обсуждается возможность их получения без моделирования дифракционных кривых. Описанный подход иллюстрируется на примере экспериментального исследования двух типов структур: короткопериодных сверхрешеток CdSe/BeTe с субмонослойными вставками CdSe и сильнонарушенных толстых релаксированных систем AlGaN/GaN.

C момента появления первых искусственно выращенных эпитаксиальных сверхрешеток (СР) рентгеновская дифрактометрия стала основным методом определения их структурных параметров [1]. Уже в первых работах как экспериментально, так и теоретически были рассмотрены особенности дифракции от сверхрешеток, предложены методики анализа дифракционных кривых [2-6] и определения параметров СР. В частности, в [2] предложен способ нахождения среднего пика СР (нулевого сателлита), проанализированы зависимости интенсивности отдельных сателлитов от соотношения толщин слоев СР. В [4] выведены простые формулы для интенсивности сателлитов в идеальной двухслойной СР как в симметричной, так и асимметричной геометрии, показана возможность получения параметров СР без моделирования кривой отражения. В работе [7] теоретически и экспериментально исследовано влияние размытия границ между слоями СР на дифракционную картину.

Впоследствии, в связи с развитием компьютерного моделирования, в исследованиях СР стали преобладать моделирование дифракционных кривых и получение структурных характеристик СР на основе подгонки экспериментальных и расчетных кривых. При этом расчет кривых отражения СР основан на теоретических разработках, выполненных на основе как кинематической [4, 8], так и динамической теории [9, 10], разработаны стандартные программы анализа дифракционных кривых, а число экспериментальных работ, использующих рентгеновскую дифракцию для изучения СР, насчитывает не одну сотню.

В большинстве работ для исследования структурных характеристик СР использовалась только брэгговская геометрия, как симметричная, так и асимметричная. При этом последняя позволяет определить релаксацию СР относительно подложки (или нижележащих буферных слоев). Однако в стремлении расширить возможности рентгенодифракционного анализа СР некоторые авторы стали применять и другие геометрии дифракции: скользящую дифракцию [11], симметричную брэгговскую с наклоном образца [12], Лауэ-дифракцию [13].

Тем не менее, во многих практических приложениях из рентгенодифракционных измерений не удается получить полный набор структурных параметров сверхрешеток. Поэтому для их адекватного описания приходится или брать на веру часть технологических параметров, или привлекать независимые исследования, выполненные другими методами (ПЭМ, люминесценции и др.) [14-18]. С другой стороны, используемая в последнее время компьютерная обработка рентгеновских кривых с процедурой подгонки и минимизации функции невязки без детального анализа степени влияния разных параметров на форму кривых и точности их определения не дает гарантии однозначности полученных результатов.

В частности, трудности исследования СР, в которых один из слоев много меньше другого (многослойных квантовых ям), связана с тем, что сами квантовые ямы не вносят вклада в интенсивность дифракции и из кривых определяется только фазовый сдвиг от тонких слоев, определяемый произведением деформации на толщину тонкого слоя. Поэтому в большинстве структурных исследований речь идет о СР с квантовыми ямами не тоньше 20 –30 Å [17-21]. В случае сверхтонких вставок (порядка одного мономолекулярного слоя) истинные параметры слоев определялись лишь при достаточно большой общей толщине СР, когда на кривых могут быть зафиксированы сателлиты очень высоких порядков [22,23].

С другой стороны, для толстых сильнорассогласованных структур возникает трудность другого рода, связанная с необходимостью определения параметров релаксации. И если степень релаксации СР в целом относительно подложки достаточно легко получить из данных асимметричных брэгговских отражений, то релаксация между отдельными слоями СР не определяется ни в одной из известных работ (см. [24]).

В настоящей работе на примере двух крайних случаев структур – короткопериодных СР CdSe/BeTe с субмонослойными вставками и сильнонарушенных толстых релаксированных систем AlGaN/GaN рассмотрены общие подходы к анализу рентгенодифракционных кривых от сверхрешеток и особенности извлечения структурных параметров для каждого вида структур.

Методика определения параметров СР из дифракционных кривых

Когерентная СР из двух слоев с резкими гетерограницами характеризуется 4-мя параметрами – периодом Т, соотношением толщин двух слоев t1/t2 и составом слоев х1 и х2, который определяет межплоскостное расстояние в слоях d1 и d2 и структурные факторы F1 и F2. Если СР состоит из слоев чистых веществ, то число параметров сокращается до 2-х, если только один из слоев представляет собой тройной твердый раствор, то до 3-х. Типичная кривая дифракционного отражения от СР содержит 2 системы периодических распределений интенсивности в зависимости от угла падения. Первая из них – толщинные осцилляции, характерные для любого отражения от тонкого слоя, вторая – пики-сателлиты, обусловленные периодическим распределением межплоскостного расстояния d(z) и рассеивающей способности F(z) по глубине кристалла.

В кинематическом приближении амплитуда рассеяния от СР с числом периодов m равна
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где Fsl есть рассеивающая способность (структурный фактор) одного периода СР толщиной Т, S есть дифракционный вектор (S = 2sin(( – угол падения излучения относительно отражающих плоскостей.

Угловое положение сателлита n-го порядка определяется условием


(ST = n(
или, переходя к приведенным параметрам, выражением [4]


Y1 z1 + Y2 z2 = n(.
 (3).

Здесь Y1 и Y2 – приведенные угловые переменные, отсчитываемые от центров отражения (брэгговского угла) каждого подслоя и разделенные на угловую полуширину области полного отражения (дарвиновской кривой). Z1 и Z2 – приведенная толщина слоев (относительно соответствующей экстинкционной длины). Как видно из (1), интенсивность (высота) сателлитов определяется значениями Fsl в этих угловых точках. Согласно [4], интенсивность нулевого сателлита c угловыми координатами Y1 и Y2 равна
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Величину Y2 z2 = –Y1 z1 (обозначим ее как В) можно выразить в виде:
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Здесь  есть относительная разность межплоскостных расстояний (нормальных к поверхности) двух слоев  = 2(d2 – d1)/(d2 + d1),  – угол между отражающими плоскостями и поверхностью. Первый множитель в (5) показывает зависимость В от порядка отражения. Интенсивность остальных сателлитов также может быть выражена аналитически как функция параметров СР. Она тем больше, чем больше общая толщина СР. Однако если рассматривать относительную интенсивность сателлитов по отношению к высоте нулевого, то она не будет зависеть от числа периодов СР и может быть написана в следующем виде:
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где a = (1 + t2 /t1). Отсюда видно, что относительная интенсивность сателлитов является функцией только 3 неизвестных: деформационного параметра В, отношения толщин двух слоев b = t2 /t1 и отношения их структурных факторов k = F2 /F1. При этом период T входит в них неявно, только через значения В.

В большинстве случаев определяющее влияние на форму кривой дифракции от СР оказывает величина В. Как видно из (5), ее увеличение может быть достигнуто как за счет увеличения рассогласования параметров решетки двух слоев, так и за счет роста периода СР. Поэтому вполне возможна ситуация, когда одинаковая относительная интенсивность сателлитов (форма кривой) будет наблюдаться для короткопериодной СР, но с большой разницей , так и для слаборассогласованной СР с большим периодом. Конечно, при этом абсолютные значения интенсивности и занимаемый угловой интервал будут отличаться. Чем больше значение B при прочих равных условиях, тем больше интенсивность боковых сателлитов по отношению к среднему, при B > /2 нулевой сателлит может стать слабее боковых. В этом случае возникает проблема его идентификации (см. [2]).

В другом крайнем случае, для малых значений B, интенсивность боковых сателлитов быстро спадает, при B < 0,1 удается зафиксировать только сателлиты первого порядка. Уменьшение B достигается не только уменьшением и T, но и уменьшением толщины одного из слоев при неизменном периоде. Если В = 0, что имеет место для согласованных по параметру СР твердых растворов, или в симметричной Лауэ-геометрии (cos = 0) для всех когерентных СР, боковые сателлиты появляются за счет разницы структурных факторов, при этом их относительная интенсивность выражается простой формулой:
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Из (7) видно, что кривая должна иметь симметричную форму, а интенсивность боковых сателлитов спадает достаточно медленно, если толщина одного из слоев много меньше толщины другого.

Два параметра CР определяются непосредственно из кривых отражения: период Т из расстояния между сателлитами (( и среднее межплоскостное расстояние (d( – из угла между пиком подложки и средним пиком СР (нулевым сателлитом). 3 неизвестные (B, b и k) могут быть вычислены из относительных интенсивностей сателлитов (разумеется, если число их на измеренной кривой больше 3, включая нулевой). Этих 5-ти величин достаточно, чтобы вычислить все 4 параметра когерентной СР. Однако это имеет место в идеальном случае. В действительности чувствительность интенсивности сателлитов к величинам b и k зависит от интервалов их изменения и может быть достаточно слабой, что не дает возможности определить их с достаточной точностью.

В случае, когда один из слоев много тоньше другого (b<<1) (что имеет место многослойных квантовых ям), параметр В зависит только от произведения рассогласования на толщину тонкого слоя и представляет собой фазовый сдвиг волн,. дифрагированных толстым слоем и вызываемый наличием тонкого слоя
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Это произведение определяет и среднее межплоскостное расстояние в СР и отсюда угловое положение нулевого сателлита. Следовательно, число параметров, которое мы можем определить из дифракционной кривой, уменьшается до 3-х.

Реальные структуры могут отличаться от двухслойной системы с резкими гетерограницами. На форму кривой отражения влияют возможное размытие интерфейсов, а также наличие в гетеросистеме дополнительных слоев – буферных и крышек. Однако во всех случаях двухслойная структура может рассматриваться в качестве первого приближения, приведенный выше анализ позволяет получить начальные параметры, которые затем могут уточняться путем моделирования кривых и процедуры подгонки. В настоящей работе кривые дифракционных отражений рассчитывались на основе полукинематического приближения, по которому амплитуда отражения от подложки вычислялась по динамической теории, а от поверхностной структуры, содержащей СР – по кинематической (формула (1)). При этом вычисление Fsl выполнялось путем суммирования по всем монослоям в периоде:
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где каждый мономолекулярный слой рассматривался как слой однородного состава. При этом межплоскостное расстояние k-го монослоя dk, его рассеивающая способность Fk, его координата zk и слоевая плотность k зависят от состава монослоя [25]. Этот состав можно охарактеризовать одной величиной х, если слои СР содержат только 3 сорта атомов (например, AlAs/GaAs, CdSe/ZnSe, AlGaN/GaN), или несколькими, если число элементов больше (см. ниже).

Исследованные в настоящей работе сверхрешетки по своим параметрам относятся к двум крайним случаям структур. Структура CdSe/BeTe представляли собой многослойные квантовые ямы, в которых толщина вставок CdSe много меньше слоя BeTe. Хотя слои имеют большое рассогласование параметров решетки (a/a = 8%) но из-за малого периода (<60Å) значения деформационного фактора B не превышали 0,2.

Слои в системе ALGaN/GaN имели примерно равную толщину, а период был больше100Å, так что эти структуры характеризуются достаточно большими значениями B. Кроме того, общая толщина (около 3 мкм) предполагает учет возможной релаксации как СР в целом, так и между отдельными слоями. В дополнение, эпитаксиальные слои нитридов, выращенные на сапфире, характеризуются большой плотностью дислокаций, так что мы имеем дело с сильно нарушенными релаксированными СР.

Определение параметров СР CdSe/BeTe
Образцы выращивались методом молекулярно-лучевой эпитаксии на подложках (001)-GaAs. Период СР составлял 50-60 Å, толщина субмонослойных вставок CdSe варьировалась для разных образцов от 0,4 до 1,5 ML (мономолекулярных слоев), число периодов m равнялось 10 для образцов со вставками толщиной до 1ML и 5 для остальных. На каждом интерфейсе до и после выращивания слоев CdSe наносилось очень малое (в доли монослоя) количество CdTe. Образцы двух серий отличались временем (и, следовательно, количеством) наносимых CdTe-островков. СР помещалась между нижним буферным слоем BeTe толщиной порядка 10 ML и верхним слоем-крышкой ZnSe толщиной около 50 Å.

Структуры CdSe/BeTe не имеют общих анионов и катионов. Если слои BeTe оканчиваются атомами Te, а слои CdSe атомами Se, то первый интерфейс (между BeTe и CdSe) образован связями Cd–Te, а второй (между CdSe и BeTe) – связями Be–Se. Поскольку полное количество нанесенного CdSe и CdTe в каждом периоде не превышает 2-х монослоев, то в качестве первого приближения можно принять двухслойную структуру, в которой один слой есть BeTe толщиной n1 монослоев, а второй (тонкий) субслой образуют вставки CdSe+CdTe c прилегающими интерфейсами. Считая толщину этого слоя равной числу n2 монослоев, отличных по составу от BeTe, мы можем рассматривать его состав как смесь соединений (связей) CdSe, CdTe, BeTe, BeSe со средним межплоскостным расстоянием

(d2( = dBeTe(n2 – x – y – z) + dCdSe x + dCdTe y + dBeSe z .
 (10)

При таком описании тонкий слой характеризуется 4-мя параметрами: n2, x, y и z, а для всей СР требуется определить 5 величин (с добавлением n1).

Однако в идеальном случае, когда нижняя граница CdSe – вставки образована связями Cd–Te, а верхняя – Be–Se, их наличие не сказывается на среднем межплоскостном расстоянии в слое и на фазовом смещении, обусловленном этой вставкой, поскольку в силу постоянства ковалентных радиусов атомов в однотипных соединениях для параметров решетки имеет место примерное равенство:


a(BeTe) + a(CdSe) = a(CdTe)+a(BeSe).
(11)

Если мы хотим определить тонкую структуру интерфейсов, мы должны рассматривать тонкие вставки как последовательность атомных слоев смешанного состава: (Be, Cd) –катионных и (Te, Se) анионных. Если n2 не превышает 3-х мономолекулярных слоев, т.е. атомы Cd могут находиться в 3-х катионных слоях, а атомы Se – в 3-х анионных, то вся тонкая вставка с интерфейсами может быть описана 6-ю расстояниями между атомными слоями. Они равны 1/4 параметра решетки четверного твердого раствора CdxBe1–xSeyTe1–y и зависят от состава соответствующих анионных и катионных слоев. Все эти величины вряд ли могут быть однозначно определены из дифракционных кривых. Поэтому в данной работе мы рассматривали несколько моделей распределения состава в тонких вставках, исходящих из условий роста. Средние параметры СР определялись из анализа интенсивности сателлитов 002–кривых, а наиболее подходящая модель уточнялась с использованием анализа кривых рефлекса 004, более чувствительного к распределению деформации.

Примеры дифракционных кривых для образцов, содержащих СР CdSe/BeTe двух типов, представлены на рис. 1 (а, b) (002-отражение) и рис. 2 (а, b) (004-отражение). На них наблюдаются сателлиты (до 2-го порядка включительно) и толщинные осцилляции, что свидетельствует о хорошем структурном качестве образцов. Кривые 002-отражения содержат больше деталей по сравнению с 004-кривыми. Имеются различия в форме кривых для структур, выращенных в двух разных режимах, кривые для образцов второй серии (с меньшим временем нанесения CdTe) имеют более симметричный характер.

Непосредственно из кривых (002) были получены значения периода и среднего межплоскостного расстояния СР, а из относительной интенсивности сателлитов значения параметров B, k и b в приближении двухслойной модели, которые приведены в табл.1. B свою очередь, эти параметры были использованы для вычисления концентрации компонент x и z. Содержание CdTe, наносимого в двух режимах роста, определялось из независимого эксперимента, в котором измерялись кривые отражения от СР, содержащих только вставки CdTe (т.е. без CdSe), полученные значения y = 0,19 для первого режима и y = 0,09 для второго. Полученные значения содержания компонент в периоде закладывались в качестве первоначальных данных для расчета полной кривой отражения и уточнялись с помощью процедуры подгонки. Расчетные кривые, дающие наилучшее сходство с экспериментальными, показаны пунктиром на рис. 1 (a, b), а соответствующие параметры даны в табл.1.
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Таблица 1

Структурные параметры сверхрешеток CdSe / BeTe, полученные из 
рентгенодифракционных кривых 002-отражения

	
	Период
	B
	t2 /t1
	k = F2/F1
	x(CdSe)
	y(CdTe)
	z(BeSe)

	1484
	46 Å
	0,24
	0,29
	0,84
	0,31
	0,36
	0,36

	1483
	56,6 Å
	0,12
	0,25
	0,49
	0,93
	0,36
	1,14

	1502
	50,8 Å
	0,031
	0,35
	0,68
	0,63
	0,28
	1,09

	1503
	54 Å
	0,025
	0,35
	0,50
	1,2
	0,28
	1,43


Окончательные значения x и z немного (порядка 20 %) отличаются от первоначальных, полученных по двухслойной модели из интенсивности сателлитов. Факторами, определяющими это отличие, являются: а) наличие буферного слоя и слоя-крышки, которые влияют на высоту слабых сателлитов; б) изменение структурных факторов соединений в угловом интервале измеряемой кривой отражения (при использовании параметра k брались их значения только при брэгговском угле для соответствующей компоненты); в) наличие интерфейсов, по составу связей анион-катион отличных от среднего состава тонкого слоя даже в предположении полного и равномерного смешения компонент.

[image: image447.wmf] 

 

Рис.

 

4

 . Схематическое распределение параметра решетки 

a

 по глубине сверхрешетки AlGaN/GaN 

на буферном слое GaN. Пунктирные линии соответствуют па

раметру 

a

 для ненапр

я

женных слоев и 

среднему значению по периоду сверхрешетки.в сверхрешетке.

 

a

AlGaN

 

a

av

 

a

GaN

 

compressive

 

buffer

 

D

a

1

 

D

a

2

 

tensile

 

AlGaN

 

GaN

 

Из табл. 1 видно, что исследованные СР содержат большое число дополнительных связей Be–Se. Действительно, если первый интерфейс для СdSe-вставки образован связями Cd–Te, а второй – связями Be–Se, то слои СdSe, вставленные в матрицу BeTe, сдвинуты в направлении к поверхности (схематически это показано на рис.3а). Это смещение может влиять на интенсивности сателлитов и учитывалось при расчете кривых отражения. Однако, как показано выше (см.(11)), в целом связи Cd–Te и Be–Se уравновешивают друг друга и мы можем их не учитывать при рассмотрении средней деформации СР. Тогда количество y (CdTe-компоненты) равно сумме нанесенного на два интерфейса CdTe, а отличие значения z (количество компоненты BeSe) от 0 равносильно появлению дополнительных Be–Se связей. Иными словами, число осажденных атомов Se превышает число атомов Cd, а содержание Te в СР должно быть меньше, чем атомов Be, если мы полагаем отсутствие вакансий. Дополнительные связи Be–Se могут возникать на нижнем интерфейсе в результате выбивания атомами Se лежащих на поверхности атомов Te в процессе нанесения CdSe-слоя. Такой процесс обусловлен двумя обстоятельствами: намного большей энергией связи Be–Se по сравнению с Be–Te и значительным превышением концентрации анионов в потоке молекулярного пучка CdSe. Если в результате произошла полная замена атомов Te в верхнем атомном слое на атомы Se, то такая ситуация характеризуется значением z=1. Соответствующее расположение атомных плоскостей показано на рис. 3b.
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5. Распределение интенсивности вокруг узлов обратной решетки для одного из образцов СР AlGaN/GaN, экспериментально измеренное на тре

х-

кристальном дифрактометре с образцом в симметричной брэгговской геомет

рии (узел 0002), асимметричной брэгговской (узел 11

-

24) и симме

т

ричной 

Лауэ

-

дифракции (11

-

20).

 

 

Из трех соединений CdTe, CdSe и BeSe первые два имеют положительное рассогласование параметров решетки относительно BeTe (a/a равно, соответственно, 14 и 8 %), а BeSe – отрицательное (–9 %). С другой стороны, для разностного рефлекса 002 структурные факторы всех трех компонент тонкого слоя меньше по абсолютной величине, чем значение F(BeTe), а F(CdSe) имеет даже другой знак. Поэтому одновременное увеличение или уменьшение концентрации CdSe и BeSe (x и z) с сохранением средней деформации, определяемой из углового положения среднего пика СР, заметно изменяет среднюю рассеивающую способность тонкого слоя. С этим обстоятельством и связана чувствительность интенсивности сателлитов на кривых 002-отражения к сложному составу СР и возможность определения значений x и z.

Это позволяет объяснить и особенности кривых, изображенных на рис. 1 и 2. Для СР, выращенных во втором режиме, образуется значительно больше BeSe-связей (относительно вставки CdSe+CdTe), чем для образца, выращенного в первом, связи Be–Se компенсируют по деформации вклад Cd–Te и Cd–Se, и среднее межплоскостное расстояние (d( тонкого слоя мало отличается от d(BeTe). Деформационный вклад мал (см. табл. 1) и интенсивность сателлитов определяется значительной разницей структурных факторов BeTe и тонкого слоя, чем и обусловлена согласно (7) почти симметричная форма кривой рис.1а с медленно спадающими сателлитами.

Для отражения 004 параметр решетки и структурный фактор соединений изменяются в одну и ту же сторону, поэтому для сложной композиции с малым отличием межплоскостного расстояния тонкого и толстого субслоев мала и разница их рассеивающих способностей, что ведет к подавлению интенсивностей сателлитов на 004-кривых (рис. 2 a, b). С другой стороны, 004-кривые более чувствительны к изменению межплоскостного расстояния d по глубине тонкого слоя. Расчет сделанный для нескольких возможных распределений d(z), соответствующих разным моделям роста, показал, что наилучшее совпадение расчетных и экспериментальных кривых получается в предположении смешения компонент в пределах 3 ML (вставка на рис. 2b), что указывает на шероховатость интерфейсов.

Исследование сверхрешеток AlGaN/GaN
Описанные выше короткопериодные СР CdSe/BeTe относились к когерентным структурам (из-за малой общей толщины СР и толщины тонкой вставки) и при их изучении мы столкнулись с проблемой определения сложного состава тонкого слоя и интерфейсов. Исследованные нами сверхрешетки AlxGa1–xN/GaN характеризовались как достаточно большим несоответствием параметров решетки двух слоев (до 1 % и больше), так и большой толщиной самих слоев и общей толщиной СР. Поэтому при их исследовании возникает проблема другого рода – определения релаксации и деформационного состояния как СР в целом, так и отдельных слоев.

Структуры AlGaN/GaN с примерно равной толщиной двух чередующихся слоев и периодом от 50 до 1000 Å и общей толщиной около 3 мкм были выращены методом MOCVD на сапфире с предварительным нанесением буферного слоя GaN или AlGaN толщиной 0,6 мкм. Рентгенодифракцицонные измерения проводились с использованием нескольких геометрий дифракции: симметричной брэгговской (0002-рефлекс), асимметричной брэгговской (отражение 11-24) и симметричной Лауэ (рефлекс 11-20).

Поскольку пленки A3-нитридов, выращенные на сапфире, практически полностью релаксируют при температуре роста и напряжения в них, наблюдаемые при комнатной температуре, носят, в основном, термоупругий характер, то мы можем отнести это и к буферному слою и характеризовать СР двумя параметрами релаксации – релаксацией СР в целом относительно буферного слоя и релаксацией между отдельными слоями СР.

Для вюрцитных структур (к которым относятся слои AlGaN и GaN), растущих вдоль гексагональной оси (0001(, параметр решетки а определяет межплоскостные расстояния в плоскости интерфейса, параметр с – перпендикулярно ему. Обозначим через ai и ci реальные (измеряемые) параметры решетки i-го слоя в системе, а через aib и cib – соответствующие значения для слоя данного состава в свободном (ненапряженном состоянии), где индекс i = 0 соответствует буферному слою, а i = 1,2 – первому и второму субслоям СР. Упругая деформация слоев СР будет равна
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а реальный параметр ci = cib(1 – pi), где p = 2c13/c33 есть отношение Пуассона Тогда релаксацию упругих напряжений в СР можно характеризовать скачком ai = аi – аi–1 параметра решетки а на гетерогранице или относительным уровнем релаксации
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Величины a1 и r1 соответствуют релаксации на нижней гетерогранице (между буферным слоем и первым слоем СР), а a2 и r2 – релаксации на границах между отдельными слоями (рис. 4). Для нерелаксированной когерентной структуры a1 = a2 = 0. При сохранении когерентности отдельных слоев СР и ее релаксации как целого относительно буфера a2 = 0, a1 может быть как меньше, так и больше 0 в зависимости от состава буферного слоя. В общем случае релаксированной некогерентной СР оба скачка параметра будут отличны от 0, при этом для сохранения периодичности структуры a2 должно быть одинаковым по абсолютной величине на всех границах между слоями СР.

Релаксация СР в целом приводит к изменению средних параметров решетки СР и, следовательно, к смещению дифракционной картины (кривой) от СР по шкале углов, не изменяя отношения интенсивностей отдельных сателлитов. Что касается релаксации между слоями, то она вызывает изменение разности деформаций , которая может быть выражена виде:
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где cGaN, аGaN и сAlN, аAlN – табличные параметры решетки соединений GaN и AlN, соответственно, а отношение Пуассона p = 2c13/c33 взято одинаковым для слоев GaN и AlGaN. Отсюда следует изменение параметра B и относительной интенсивности сателлитов.

Таким образом, СР AlxGa1–xN/GaN могут быть охарактеризованы 5-ю структурными параметрами: двумя релаксационными, содержанием х Al в слое твердого раствора, и толщиной слоев t1 и t2. Вообще говоря, их значения могут быть получены из дифракционной кривой одного брэгговского симметричного отражения (0002 в нашем случае), анализ которой (см. выше) дает 5 независимых величин: (с(, T, B, b и k. Однако такой путь для системы AlxGa1–xN/GaN (при небольших концентрациях х<0,3) не дает надежных результатов, поскольку отношение структурных факторов 0002-рефлекса слоев GaN и AlxGa1–xN близко к 1 и интенсивности сателлитов мало чувствительны к его изменению. Поэтому для получения необходимого набора структурных характеристик требуется привлечение дополнительных дифракционных измерений. Как и для большинства гетероструктур, для определения степени релаксации СР AIII-нитридов обычно используется асимметричная брэгговская дифракция [26-29]. В нашем исследовании мы использовали для этой цели симметричную Лауэ-геометрию, что позволяет непосредственно определить средний параметр (a( СР.

Конкретно процедура получения структурных параметров выглядела следующим образом. Из дифракционных кривых брэгговского отражения определялись: период Т и средний параметр (с( (непосредственно из кривых) и соотношение толщин b и деформационный фактор B (из отношений интенсивностей сателлитов). Из измерений симметричного Лауэ-отражения получалось значение среднего параметра а сверхрешетки:


(a( = (a1 t1 + a2 t2)/T.
Далее из величин B, (с( и (a( определялись реальные параметры сi и аi. для обоих слоев СР, а отсюда содержание Al в слое AlGaN и релаксационные параметры a1 и a2, а также деформации отдельных слоев СР по (12).

Эпитаксиальные слои нитридов, выращенные на сапфире, характеризуются большой плотностью прорастающих дислокаций (до 1010 см–2), что вызывает сильное уширение дифракционных отражений. Поэтому классическая дифракционная картина с сателлитами не фиксируется на двухкристальных кривых симметричных брэгговских отражений, измеренных с широко открытым детектором. Однако прямое измерение распределения интенсивности вокруг узлов обратной решетки, выполненное методом трехкристальной дифрактометрии, показывает его периодический характер в направлении, нормальным к поверхности, хорошо разрешаемый для образцов с периодом СР вплоть до 1000 Å. (рис. 5). Это обусловлено особенностью дефектной структуры нитридных пленок, характеризующейся превалирующей плотностью семейств прямолинейных дислокаций, прорастающих перпендикулярно поверхности. Последнее приводит к тому, что дифракционная картина в основном уширена в направлении, параллельном поверхности, а уширение в нормальном направлении значительно меньше [30-32]. Рис. 5 показывает такой же характер уширения для распределения интенсивности вокруг трех узлов обратной решетки, соответствующих 0002-симметричному брэгговскому отражению, 11-20 – Лауэ-рефлексу и асимметричной брэгговской дифракции (11-24). Это указывает на то, что дислокационная структура сверхрешеток, составленных из нитридных слоев во многом идентична той, что имеет место для однослойных нитридных пленок. Поскольку дополнительные центры отражения (сателлиты) распределены вдоль нормали (в направлении периодического изменения состава кристаллического слоя), то они могут быть зафиксированы на кривых, представляющих сечение узлов обратной решетки в этом направлении, что и имеет место для -сканирования в симметричной брэгговской геометрии и для -кривых в симметричном случае Лауэ. Сателлиты видны также на интегральных двухкристальных кривых в асимметричной геометрии скользящего падения за счет того, что дифрагированная интенсивность интегрируется в направлении наибольшего уширения (касательная к сфере Эвальда почти параллельна поверхности).

Дифракционные кривые -сканирования 0002-отражения для нескольких структур с примерно равным содержанием Al, но разным периодом СР приведены на рис. 6 (a – c). В зависимости от параметров СР на них наблюдаются сателлиты вплоть до 5-го порядка, что является свидетельством хорошей периодичности выращенных структур. Видно, что с увеличением периода СР при сохранении х кривые 0002-отражения заметно меняют свою форму. Интенсивность среднего пика падает, а боковых сателлитов возрастает. При больших Т>1600 Å кривая распадается на две системы осцилляций, локализованных около центров отражения (брэгговского угла) двух слоев GaN и AlGaN. Такая трансформация связана с увеличением деформационного параметра В с увеличением периода СР. Что касается углового положения среднего пика, то оно практически одинаково для СР с периодом в интервале (50 – 400)Å.
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Рис. 1. Спектральная плотность внешней силы и собственные частоты механической сист
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Отметим, что на дифракционных кривых от нитридных пленок, выращенных на сапфире, нет пика подложки (ближайший рефлекс сапфира отстоит на несколько градусов от измеряемого интервала углов), который служит обычно реперной точкой для определения деформаций эпитаксиальных слоев. Поэтому для определения параметров a и c необходима привязка к абсолютной шкале углов отражения. Это осуществлялось путем измерения угла рассеяния  для среднего пика СР или одного из наиболее сильных сателлитов с помощью анализатора.

Параметры СР, полученные описанным выше способом и уточненные с помощью процедуры подгонки экспериментальных и расчетных кривых, приведены в табл. 2. Расчетные кривые, показывающие наилучшее соответствие с экспериментом, изображены пунктиром на рис. 6 (a–c). Расчет, выполненный с использованием выражений (1) и (9), дает дифракционную картину для идеальной сверхрешетки без структурных дефектов. Для дефектных структур, к которым относится изучаемая нами система, пики-сателлиты уширены за счет влияния дефектов. Однако практика показала, что все сателлиты сверхрешетки искажаются одинаковым образом (если учитывать только влияние дефектов, а не ошибок в периодичности СР), что позволяет проводить сравнение расчетных (для идеальной СР) и экспериментальных (искаженных) кривых отражения по относительной высоте сателлитов, или по их интегральной интенсивности.

Из табл. 2 видно, что слои GaN в СР находятся в состоянии сжатия GaN<0), а слои твердого раствора – в состоянии растяжения (AlGaN>0), причем это имеет место для всех исследованных структур независимо от состава буферного слоя, при этом значения деформаций меняются от образца к образцу, но какой-либо зависимости от периода СР не выявляется. В абсолютном выражении деформации сжатия слоев GaN больше, чем деформация растяжения слоев AlGaN. Это отличие вызвано, в основном, термоупругим напряжением. Его можно оценить эмпирически, исходя из углового положения пика отражения буферного слоя GaN в симметричной лауэвской геометрии (полученное значение T = –1,2(10–3). Если вычесть термоупругий вклад, то значения GaN и AlGaN становятся близкими по абсолютной величине. Это показывает, что для всех исследованных СР имеет место релаксация на нижней гетерогранице, т.е. снятие напряжений, возникающих между СР в целом и буферным слоем. Это неудивительно, учитывая общую толщину СР (около 3 m) и относительное несоответствие между СР в целом и буферным слоем GaN порядка –0,32 % и выше (исходя из среднего состава СР (x(= 0,15) так что возникающие напряжения заведомо больше критических. Последнее относится и к росту на буферном слое твердого раствора, если концентрация Al в буферном слое заметно отличается от средней по СР. Если из данных табл. 2 вычислить средние по периоду деформации СР при температуре релаксации, то их значения показывают наличие остаточных деформаций растяжения (( ≈ (0,6 – 1,2)(10–3 для образцов, выращенных на GaN-буфере.

Из полученных данных видно, что снятие напряжений происходит не только на нижней гетерогранице СР-буфер, но и между отдельными слоями СР. На это указывают отличные от 0 значения скачка параметра a2. Значения этой величины меняются от образца к образцу, не обнаруживая какой-либо закономерной зависимости от периода или содержания Al. Такой разброс можно объяснить тем, что релаксация между слоями зависит от дефектной структуры буферных слоев и пленок, а последняя не в последнюю очередь определяется конкретными условиями роста того или иного образца.

Выше мы определяли параметры СР из сравнения экспериментальных кривых отражения с расчетными по относительным интенсивностям сателлитов. Возникает вопрос, насколько правомерно использовать кинематические формулы, годные для идеальных сверхрешеток с общей толщиной меньше экстинкционной длины, для расчета кривых отражения от толстых и сильно нарушенных структур. В подтверждение такой возможности можно высказать несколько соображений. Во-первых, само наличие сателлитов на экспериментальных кривых (даже в случае распада общей кривой на две системы пиков) указывает на когерентность волн, дифрагированных на разной глубине, и необходимость сложения амплитуд, а не интенсивностей от разных слоев. (Когерентность в данном случае задается самим упорядоченным расположением кристаллических областей с определенным параметром решетки и рассеивающей способностью по глубине). Во-вторых, при измерении кривых (–2( моды сканирования вклад в дифракцию дает только малая доля кристаллических областей каждого слоя (для которых кристаллографические плоскости 0002 параллельны поверхности в пределах ширины интерференционной области данного отражения), так что эффективная рассеивающая способность каждого слоя сильно падает. Это исключает влияние динамических эффектов первичной экстинкции и делает структуру с общей толщиной порядка 4–5 мм много меньшей эффективной экстинкционной длины. Из рис. 6 (a–c) видно, что дифракционные кривые, рассчитанные по кинематической теории с использованием параметров, приведенных в табл. 2, показывают хорошее согласие с экспериментальными кривыми по относительной интенсивности сателлитов.
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Determination of structural parameters of superlattices from X-ray diffraction curves
R.N. Kyutt
A.F.Ioffe Physical-Technical Institute RAS, S.-Peterburg,

Abstract. The problem of determination of structural parameters of superlattices from the analysis of X-ray diffraction reflections is considered. The possibility of their obtaining without simulation of diffraction curves is considered. The considered approach is illustrated on an example of experimental research of two types of frames: shortperiod of superlattices CdSe/BeTe with submonolayers by inserts CdSe and strongly destroyed  thick relaxed of systems AlGaN/GaN.
УДК 539.31

Математические модели физических нелинейных деформируемых твердых тел и методы последовательных приближений

М.М. Ошхунов

Кабардино-Балкарский госуниверситет, Нальчик

Работа посвящена математическим моделям, описывающим напряженно-деформированное состояние сред с физически нелинейными определяющими законами. Обсуждаются вопросы корректности этих моделей, предлагаются методы последовательных приближений для решения возникающих нелинейных задач, анализируются вопросы сходимости.

Введение

Хорошо известно, что свойства многих твердых деформируемых сред можно удовлетворительно описать законом Гука и его обобщениями [1-4]. Классическая теория упругости предполагает малость деформации и линейный закон связи между тензором напряжений и деформаций. В случае, когда деформации и перемещения тела достаточно большие, соответствующая математическая модель усложняется в значительной степени: уравнения равновесия в деформированной системе координат необходимо решать с учетом того, что положение этой системы неизвестно (в классической теории не делают различия между системами координат до и после деформации). Соответствующие модели теории упругости, учитывающие большие деформации, получили в литературе название геометрически нелинейной теории упругости [5, 6]. В последние годы появились материалы, свойства которых невозможно описать законом Гука даже в рамках небольших перемещений и деформаций. Такие материалы, как алюминий, сталь, различные сплавы хорошо описываются линейными тензорными законами только при невысоких температурах и внешних нагрузках. Повышение температуры приводит к размягчению материала и пластическим эффектам; кроме того, становится существенным фактор времени. Такие явления как релаксация напряжений, ползучесть, термо-вязко-упругость и пластичность становятся определяющими в поведении материала. Соответствующие математические модели разрабатывались как у нас, так и за рубежом [7-14]. Математические модели, в основе которых лежат нелинейные определяющие уравнения при малых деформациях, когда временными эффектами можно пренебречь, носят название физически нелинейных теорий. Классическими примерами физически нелинейных моделей являются варианты теории пластичности, развитые в работах Сен-Венана, Мизеса, Прандтля [15-17]. Первые систематические исследования по теории пластичности в нашей стране были осуществлены А. А. Ильюшиным и соответствующая физически нелинейная модель получила название теории малых упруго-пластических деформаций [7]. Аналог этой модели носит в зарубежной литературе название деформационной теории пластичности. А. А. Ильюшин также предложил алгоритм решения возникающих нелинейных задач – метод упругих решений. Появление твердотопливных ракет вызвало необходимость усложнения деформационной теории пластичности. Свойства пороха (твердого топлива) как оказалось, зависит от среднего напряжения в точке: если среднее давление в точке достаточно высокое, то вследствие всестороннего сжатия образца диаграмма (~( существенно меняется в зависимости от (. Другими словами, функции, входящие в определяющие уравнения, зависят от двух инвариантов: среднего напряжения (средней деформации – первого инварианта) и интенсивности деформации – второго инварианта. Указанная физически нелинейная двухинвариантная модель была исследована Д. Л. Быковым [18, 19]. Им был предложен для этой модели аналог метода переменных параметров упругости Биргера [20], даны условия сходимости соответствующих итерационных процессов [21].

Как отмечалось выше, температурное поле существенно влияет на свойства большинства материалов и учет его в определяющих соотношениях совершенно необходим.

В работах [22-24] предложена и исследована двухинвариантная модель физически нелинейной среды с учетом температуры. Рассмотрены итерационные процессы и условия, при которых существует единственное решение обобщенного нелинейного уравнения в пространстве 
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; даны примеры решения методом конечных элементов задач прочности твердотопливных двигателей; численно исследуется скорость сходимости различных процессов последовательных приближений [22–30]. Для самой общей связи между тензором напряжений и деформаций в виде полинома, когда скалярные функции в определяющих уравнениях зависят от трех основных инвариантов, получены условия корректности краевых задач нелинейной теории упругости [28-30]. Модель, изложенная в этих работах, содержит, как частный случай, известные физически нелинейные теории А. А. Ильюшина [7], Д. Л. Быкова [18], [19] и других авторов.

1. Математические модели физически нелинейных деформируемых сред

Уравнения равновесия и граничные условия в классический постановке могут быть записаны в виде
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В этих уравнениях принято условие суммирования по повторяющемуся индексу от 1 до 3, запятая означает дифференцирование по декартовой координате xi (например, 
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), (ij, (ij – компоненты тензора напряжений и деформаций, ui(x1, x2, x3) – перемещение точки (x1, x2, x3) сплошной среды, Xi – составляющие объемной силы, S1, S2 – части полной поверхности S, где заданы перемещения 
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, ni – составляющие единичного вектора n, перпендикулярного поверхности 
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. Условия (1.2) называются соотношениями Коши при малых деформациях.

Для того, чтобы замкнуть систему (1.1-1.3) необходимо ввести определяющие законы деформируемой сплошной среды.

Наиболее простым законом, описывающим свойства многих физически нелинейных материалов, является теория малых упруго-пластических деформаций [7]. В этом случае
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Здесь K – модуль объемного сжатия, G – модуль упругости, ((en) – функция, характеризующая отклонение свойств материала от линейных, en – интенсивность деформаций (второй инвариант). При (=0 из (1.4), очевидно, получается закон Гука. Функцию ((en) можно получить экспериментально при растяжении образца. Определяющие законы (1.4) справедливы для твердого деформируемого тела, в частности, если нагружение обеспечивает соосность девиатора напряжений и деформаций в каждой точке. Кроме того, не учитывается разгрузка, т.е. при нагружении или разгружении тела определяющий закон (1.4) справедлив. Это значит, что законы (1.4) можно рассматривать как вариант нелинейной упругости без потерь энергии при разгрузке, т.е. нет гистерезиса. Поскольку соотношение (1.4) содержит для описания физических параметров только второй инвариант, то рассматриваемая теория называется одноинвариантной.

Обобщением деформационной теории является двухинвариантная модель Д. Л. Быкова:


(ij = K(1 – (((, en))((ij + 2G(1 – (((, en))eij .
(1.5)

Здесь 
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Здесь функции (0, (1, (2 зависят от трех основных инвариантов E0, E1, E2 тензора деформаций: E1 = (ij(ij, 
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. Соотношение (1.6) содержит только вторые степени девиатора деформации eij, т.к. согласно теоремы Кэли-Гамильтона, симметричный тензор eij удовлетворяет своему характеристическому уравнению и тензорные полиномы выше второй степени можно свести к выражению вида (1.6).

Модель (1.6) содержит, как частный случай, деформационную теорию малых упруго-пластических деформаций ((0 = K(, (1 =(1(E2), (2 = 0), двухинвариантную модель (1.5) ((0 = (0(E1, E2), (1 = (1(E1, E2), (3 = 0) и, естественно, закон Гука ((0 = K(, (1 = 2G). 

Справедлива теорема [29]: если функции ((0 = (0(E1, E2, E3, T), (1 = (1(E1, E2, E3, T), (2 = (2(E1, E2, E3, T) при любой температуре удовлетворяют неравенствам
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где
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то задача (1.1-1.3, 1.6) имеет единственное решение. Кроме того, при тех же условиях (1.7) можно доказать справедливость вариационной теоремы Лагранжа о минимуме потенциальной энергии нелинейно-упругой системы (1.6) [22].

В случае, когда соотношения (1.6) обратимы, т.е. можно выразить девиатор тензора деформации eij через тензорный полином относительно напряжений (ij в работе [30] доказан аналог теоремы Кастильяно о минимуме дополнительной работы. Отметим также, что из неравенств Сильвестра (1.7) следует, в частных случаях, ограничения на корректность модели, полученные в работах А. А. Ильюшина, Д. Л. Быкова [7, 18, 19].

2. Методы последовательных приближений для решения физических нелинейных задач

Другая, не менее важная часть проблемы, – методы решения нелинейных систем дифференциальных уравнений в частных производных, к которым приводит использование определяющих законов. Здесь будут рассмотрены только итерационные методы. Как отмечалось выше, для решения задач теории малых упруго-пластических деформаций А. А. Ильюшиным был предложен "метод упругих решений", который сводит решение нелинейной краевой задачи к решению последовательности линейных задач с произвольной правой частью:
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Здесь n = 0, 1, 2,…
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, причем при n = 0 полагают ( = 0. Условия сходимости итерационного процесса, сходимость и существование единственного решения нелинейной задачи в пространстве Соболева 
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 изучена в работе [31]. Смысл ограничений, обеспечивающих сходимость итерационного процесса, с физической точки зрения прост: безразмерная нормированная функция ((en) должна не слишком отклоняться от единицы. В граничных условиях смешанного типа итерационный процесс строится аналогично:
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Для двухинвариантной модели процесс итераций методом упругих решений [7] и переменных параметров упругости [20] можно построить по схеме
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(b)

Сходимость итерационных процессов (а), (b) изучена в работах [18, 19].

Наряду с описанными методами последовательных приближений в работах [26], [27] предлагается комбинированный метод итерации вида
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Условия сходимости итерационного процесса (с) пока теоретически не исследованы, однако численные эксперименты по решению задач методом конечных элементов [29, 30] показали, что скорость сходимости метода (с) более высокая, чем (а) и (b). Как нетрудно заметить, при использовании метода упругих решений (а) для каждой итерации решается система линейных дифференциальных уравнений в частных производных с постоянными коэффициентами и произвольной правой частью; в методе переменных параметров упругости (б) – система с переменными коэффициентами и постоянной правой частью; в комбинированном методе (с) – система с переменными коэффициентами и переменной правой частью. Возможно, по этой причине комбинированный метод сходится при более высоком пороге нелинейности и дает самую быструю скорость сходимости [29, 30].

Сходимость итерационных процессов анализируется в пространстве 
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 с нормой



[image: image415.wmf]òòò

÷

ø

ö

ç

è

æ

+

q

=

V

ij

ij

W

dV

e

Ge

K

u

2

2

2

1

2

.

В [27] показано, что при условии
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процесс итераций (а) – сходится, т.е. имеет место неравенство
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Из приведенных выше ограничений в частных случаях следуют результаты, полученные в работах [18], [31].

Проблема построения решения итерационными методами для общего случая физически нелинейной трехинвариантной модели (1.6) остается открытой.
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Mathematical models of physical nonlinear deformable rigid bodies and method of sequential approximations

M.M. Oshkhunov

Kabardino-Balkarian State University, Nalchik

Abstract. The article is devoted to mathematical models circumscribing is stressed-strained state of the environments with the physically nonlinear defining laws. The problems of a correctness of these models are considered, the method of sequential approximations for solution of the originating nonlinear problems are offered, the problems of convergence are analysed.
УДК 519.85

Оптимизация параметров механических систем

А.Х. Тлибеков

Кабардино-Балкарский госуниверситет, Нальчик

Предлагается новый метод оптимизации параметров механических систем значительно снижающий или полностью устраняющий явления, вызываемые резонансом. Используются частотные критерии качества, обеспечивающие сочетание параметров механической системы, при котором собственные частоты располагаются в диапазоне минимума спектральной плотности внешнего воздействия. Функция цели зависит от величины и направления изменения критериев качества. Функция цели зависит от величины и направления изменения критериев качества. Поиск оптимальных параметров выполняется модифицированным методом полного перебора, позволяющим значительно снизить число итераций.

Поиск оптимальных параметров механической системы машиностроительной конструкции в значительной степени определяется выбором критериев ее качества, представлением функции цели на основе этих критериев, математической моделю, с помощью которой рассчитываются критерии качества и способом решения математической модели. Прелагается метод решения задач оптимизации, адаптированный к особенностям поиска оптимальных параметров механических систем, который включает определение математической модели и метода ее решения; вычисление многокритериальной функции цели; выбор метода оптимизации.

Параметрами оптимизации механической системы, определяющими пространство проектирования (пространство допустимых состояний модели) служат инерция звеньев механизма и жесткость их соединений. Это управляемые параметры. Они входят в уравнения динамики, на основе которых формируют математическую модель. Решением такой модели получают критерии качества конструкции, например амплитуды деформаций ее звеньев, задающие напряженно-деформированное состояние и время затухания колебаний (время регулирования). Цель оптимизации в этом случае – найти такое сочетание инерции звеньев и жесткости их соединений, при которых критерии качества минимальны.

Обеспечить минимум критериев качества можно "отстроив" механическую систему от резонанса, т. е. найти такое сочетание инерции и жесткости, при которой первая собственная частота колебаний выше частоты среза внешней силы. В этом случае математическая модель и метод ее решения значительно упрощаются, а критерии качества становятся соизмеримыми: все критерии имеют одну размерность, размерность частоты колебаний. Графическое представление метода отстройки от резонанса показано на рис. 1. Вычисляется спектральная плотность внешней силы в частотной области Pj((), задается частотный диапазон [(i,min, (i,max], в пределах которого модуль спектральной плотности не превышает заданного уровня
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где 0 < ( < 1 и вычисляются собственные частоты, а критериями качества служит минимальное расстояние на оси частот, на которое отстоят собственные частоты колебаний механической системы от заданного частотного диапазона
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Собственные частоты (k и собственные вектора {Vi,k} определяют решением обобщенной задачи о собственных значениях
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Ее решение заключается в определении ненулевых векторов {Vi,k} и соответствующих (k, при которых удовлетворяется равенство (1). Количество собственных пар (k и {Vi,k} системы (1) зависит от свойств матриц жесткости [C] и инерции [M], и если эти матрицы обладают симметрией, то число собственных пар равно числу степеней свободы механической системы. Методы решения таких задач известны.
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1. Зависимость степени циклизации 

i

 ПАК и ПАК с добавками азолов от скорости в 

начальный период циклизации (

t

=3

×

10

2

с) при различных температурах.

 

 

 

 

Рис.

 

2. Полулогарифмические анаморфозы кинетических кривых циклизации ПАК (1

-

4) и 

ПАК+имидазол (5

-

9) при 413 (1,5), 433 (2,6), 443 (7), 453(3,8) и 473 (4,9) К.

 

Когда для оптимизации используется один критерий, не возникает проблем, связанных с оценкой значения функции цели. Однако задачи оптимизации параметров механической системы многокритериальные и в случае соизмеримых критериев их можно привести к безразмерному виду, используя метод "свертки". В результате свертки из всех критериев качества получают одно значение, скаляр S.

Задача свертывания векторной функции цели может быть решена неформально с использованием экспертных оценок специалистов, которые назначают весовые коэффициенты для каждого критерия качества, а скалярную функцию цели получают в виде суммы критериев, умноженных на их весовые коэффициенты (аддитивный метод). Когда невозможно назначить весовые коэффициенты, функцию цели задают в виде произведения критериев (метод мультипликативного среднего).

Общим недостатком скалярных функций цели, полученных путем свертывания векторных функций цели, является то, что низкая эффективность по одним критериям скрывается за высокой эффективностью других.

Предлагаемый метод свертки векторных функций цели лишен этого недостатка. Если векторные функции цели Sj, j = l, 2,..., N, где N – число вариантов управляемых параметров конструкции (число испытаний) содержат r критериев оптимальности Фi,j и образуют r-мерное векторное пространство, его базисом являются вектора, определенные для первого варианта (j = 1) e1={1/Ф1,1 0,...0}, e2={0, 1/Ф2,1, 0,...,0}, еr={0, 0,..., 0, 1/Фr,1}. Тогда векторная функция цели j-ro варианта управляемых параметров и косинус угла между векторами функций цели для первого и последующих вариантов:
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3. Зависимость степени циклизации 

i

 ПАК в начальный период (

t

=3

×

10

2

с) от основн

о

сти 

азолов при различных температурах.

 

где Sj0 = Sl – Sj.

Для случая, когда r = 2, т.е. оптимизация выполняется по двум критериям качества Ф1,j и Ф2,j, двухмерное векторное пространство показано на рис. 2.

В этом случае в качестве функции цели можно принять
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и искать ее максимум.

Выполнение условия, при котором 
[image: image425.wmf]0

0

¹
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S

и cosαj ≈ 1 означает, что все критерии качества Фi,j уменьшились в сравнении с базовой конструкцией и достигнут оптимальный вариант значений управляемых параметров.

Если после реализации N вариантов решение задачи оптимизации не получено увеличивается число вариантов управляемых параметров
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где Nt – новое число вариантов и поиск повторяется.

Все задачи оптимизации параметров механических систем многокритериальны по своему существу, а функции цели таких задач как правило мультимодальны. Кроме того эти задачи многопараметрические, т. е. содержат несколько управляемых параметров. Общее количество управляемых параметров равно произведению числа независимых физических величин, определяющих механическую систему по каждой степени свободы на число степеней свободы. Пространства проектирования по каждой степени свободы могут быть несвязные: многогранное множество параметров модели, составленное из гиперпараллелепипедов может иметь разрывы. Оптимальные значения параметров могут оказаться на границах пространства допустимых состояний. В этих условиях наиболее приемлем "независимый" случайный поиск (метод Монте-Карло), позволяющий одновременно оптимизировать все частные критерии эффективности. При решении инженерных задач используется детерминированный аналог случайного поиска – метод исследования пространства параметров, или метод ЛП-поиска* [1, 2].

Метод ЛП-поиска основан на использовании равномерно распределенной последовательности управляемых параметров p. Для значений p рассчитываются частные критерии качества ((p) и в случае удовлетворения условия


S[(1(p), (2(p), …, (r(p)] ( min

определяется эффективные значения управляемых параметров.

Исследование пространства параметров производится в три этапа.

На первом этапе назначаются управляемые параметры базовой модели, допустимые пределы их изменения и составляется таблица вариантов параметров модели. Она содержит комбинации значений параметров, назначенные в этих пределах, причем первый вариант соответствует параметрам базовой модели.

На втором этапе составляется таблица испытаний: значения (i(p1), (i(pj), …, (i(pN) (j = 1,…, N) располагаются в порядке возрастания (в предположении, что все критерии необходимо минимизировать). Производится предварительный выбор значений критериев эффективности, имеющих минимальные значения. Определяется граница эффективных вариантов.

На третьем этапе проверяется разрешимость задачи. Определяется вариант параметров модели, которому одновременно удовлетворяют все неравенства (i(pj) ( (*, где (* – максимальное значение критериев (i(pj), при которых гарантируется приемлемый уровень функционирования объекта. Если удается найти такой вариант, то оптимизация достигнута. В противном случае следует либо уточнить значения (*, либо вернуться к первому этапу и увеличить число вариантов модели N, чтобы повторить второй этап с таблицами большего объема. Такая процедура продолжается до тех пор, пока не будет найден эффективный вариант модели.

Эффективность метода оптимизации определяет число итераций поиска. Например, для механической системы с пятью степенями свободы общее количество управляемых параметров K = 10 и если задать число испытаний N = 100, тогда число итераций поиска I = NK = 1011 (метод полного перебора). При этом, шаг поиска для значения i-го управляемого параметра pi = 1 будет равен ( = pi/N = 0,01.

Предлагается осуществлять поиск, сокращая шаг поиска (( = 2piN –1(e–( и длину интервала неопределенности L( = ( pie–(на этапах поиска (( = 0, 1, 2,…). Центр интервала неопределенности совпадает с оптимальным значением параметра, полученным на предыдущем этапе поиска. Тогда число итераций поиска
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меньше, чем при использовании метода полного перебора. Если число испытаний принять равным N = 10, тогда: β = 0: I0 = 1010, Δ0 = 0,2, L0 = ±1; β = 1: I1 = 1010, Δ1 = 0,074, L1 = ±0,37; β = 2: I2 = 1010, Δ2 = 0,0274, L2 = ±0,137; β = 3: I3 = 1010, Δ3 = 0,01, L3 = ±0,05. Как видно из приведенного примера за четыре этапа поиска шаг поиска уменьшился до значения, установленного при использовании метода полного перебора, а число итераций при этом составило 4·1010.
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Optimization of parameters of mechanical systems

A.H. Tlibekov

Kabardino-Balkarian State University, Nalchik, Russian Federation

Abstract. The new method of optimization parameters mechanical systems considerably reducing or completely eliminating the phenomena called by resonance. The frequent criterions of qualities ensuring a combination as parameters of a mechanical system are used for want of which the own frequencies place in minimum range on spectral denseness of external effect. The function of the purpose depends on magnitude and direction modification criterions of quality. The search of optimum parameters is executed by modified exhaustive method permitting considerably to reduce number of iterations.
УДК 541.64

Исследование взаимодействия полиамидокислот с азолами и сравнение их активности при циклизации
Т.И. Оранова

Кабардино-Балкарский госуниверситет, Нальчик

Установлена роль добавок азолов при циклизации полиамидокислот в полиимиды, заключающаяся в совокупности положительных явлений на изучаемый процесс, а также характер взаимодействия этих добавок с полимером в зависимости от их химического строения, объясняемого с позиций теории молекулярных комплексов.

Среди большого числа термостойких полимеров полиимиды (ПИ) занимают ведущее место благодаря комплексу ценных физико-химических свойств в сочетании с их высокой термической стабильностью. Обычно их получают твердофазной термической циклодегидратацией полиамидокислот (ПАК) – промежуточных продуктов при синтезе ПИ. Особенностью данного процесса является трудность достижения 100%-ной конверсии, т.е. образующиеся полимеры содержат большое число дефектных звеньев [1], что не позволяет в полной мере реализовать возможности, предопределенные химическим строением ПИ [2].

Так как свойства ПИ в основном закладываются на стадии циклообразования, то теоретически увеличение степени циклизации, т.е. уменьшение разнозвенности, должно привести к повышению физико-химических характеристик ПИ. Проведенные ранее наши исследования показали, что при использовании некоторых добавок происходит ускорение и понижение температурного интервала циклизации ПАК, а также увеличение степени конверсии (3, 4(. Все это положительно сказывается на свойствах полученных таким образом полимеров: возрастают термостойкость и деформационно-прочностные характеристики (3, 5-8(.

Наиболее эффективными и экологичными являются добавки гетероциклических третичных аминов – азолов (9(. В присутствии имидазола и бензимидазола возрастают константы скорости реакции на 1-2 порядка, а энергия активации уменьшается в 1,5-2 раза. Очень важным является то, что использование азолов в процессе превращения ПАК в ПИ позволяет повысить степень завершенности реакции: в случае имидазола на 10%, а в случае бензимидазола – на 5% по сравнению с ПИ, полученным без добавок. Кроме того, максимальная степень имидизации i ПАК (80%) достигается лишь при 573 К, в то время как циклизация ПАК+имидазол заканчивается при 493 К с i = 90%, а ПАК+бензимидазол – при 523 К с i = 85% (4(.

Поскольку имидазол проявляет большее ускоряющее действие и приводит к получению ПИ с меньшей разнозвенностью чем бензимидазол, представляло интерес исследовать зависимость эффективности азолов при циклизации от их химического строения, учитывая механизм циклизации ПАК [10,11] и различные побочные процессы (12(.

Сравнение активности азолов при циклизации полиамидокислот

Исследования проводили на пленках ПАК на основе пиромеллитового диангидрида (ПМДА) и 4,41-диаминодифенилоксида (ДАДФО) с добавками имидазола, бензимидазола и его производных: 2-метил- и 1-метил-5-хлор-бензимидазол, бензотриазола одновременно несколькими методами: ТГА и ДТА, ИК-спектроскопией. Для количественной характеристики процесса имидизации и возможности проведения точных расчетов кинетических параметров применяли метод газовой хроматографии. Степень циклизации определяли по количеству выделившейся воды в области температур 413-573 К. Температуры начала и окончания циклообразования, определенные различными методами, хорошо согласуются между собой.

Из данных ИК-спектроскопии пленок ПАК, термообработанных до температуры 573 К следует, что имидизация не проходит полностью, так как в спектре наблюдаются полосы поглощения, соответствующие незациклизованным карбоксиамидным фрагментам (13,14(.

Зависимость степени циклизации i от скорости (рис. 1) и полулогарифмические анаморфозы кинетических кривых (рис. 2) показывают, что на начальных стадиях имидизации процесс подчиняется закономерностям реакции первого порядка.

Необходимо особо отметить, что в начальный период (( = 3(102 с) при всех изученных температурах как в присутствии добавок азолов, так и без них, циклизация практически не осложняется побочными реакциями, о чем свидетельствует найденная линейная зависимость между степенью циклизации и скоростью (рис. 1). Коэффициент корреляции равен 0,99.
Активность рассматриваемых соединений в процессе циклизации можно оценить как по начальной скорости реакции, так и по степени превращения ПАК в ПИ, которые приводятся в таблице 1. Для сравнения приведены значения скоростей и степени циклизации в более поздний промежуток времени.

Таблица 1

Сравнение активности гетероциклических третичных аминов

	№ пп
	Время,

102(с
	Температура циклизации, К

	
	
	413
	433
	453
	493

	
	
	3
	27
	3
	27
	3
	27
	3
	27

	
	Добавка
	i
	v*
	i
	v
	i
	v
	i
	v
	i
	v
	i
	v
	i
	v
	i
	v

	1
	–
	3,5
	1,3
	25
	0,7
	12,5
	4,2
	39
	0,3
	35
	11,7
	60
	0,2
	44
	14,7
	65
	0,0

	2
	имидазол
	10
	3,3
	44
	0,5
	23,5
	8,0
	50
	0,3
	47
	15,7
	73
	0,2
	76
	25
	90
	0,2

	3
	бензимидазол
	9
	3,3
	33
	0,6
	22
	7,3
	44
	0,2
	43
	14,3
	71
	0,0
	80**
	–
	85**
	–

	4
	2-метил-бензимидазол
	–
	–
	–
	–
	25
	7,7
	45
	0,0
	46
	15
	66
	0,0
	71
	23
	82
	0,0

	5
	1метил-5хлор-бензимидазол
	–
	–
	–
	–
	31
	10
	64
	0,2
	51
	16,7
	74
	0,2
	78
	25
	85
	0,0

	6
	бензотриазол
	–
	–
	–
	–
	20
	6,3
	58
	1,0
	38
	12,7
	71
	0,2
	65
	22
	87
	0,2


v* – скорость циклизации, определяемая как (i/(((102, %/с.

** – для Т = 523 К.

Анализируя данные таблицы 1, можно расположить добавки по их активности, оцениваемой по начальной скорости циклизации, при всех температурах в следующий ряд, что соответствует их основности:
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Действительно, наблюдается хорошая корреляция (коэффициенты корреляции для температур 433, 453 и 493 К соответственно равны 0,86; 0,98 и 0,94) между активностью исследуемых добавок и их основностью, которая определяется значением рКа (рис.3).

Однако, если принять во внимание конечную степень циклизации, то на первое место выходит имидазол, а вторым является бензотриазол, наименее активный из рассмотренных соединений. Кроме того, если продолжить прямые зависимости i – рКа на ось ординат до "нулевой" основности, т.е. рКа = 0 (рис.3), то можно предположить, что значения i в этом случае должны соответствовать степени циклизации ПАК, полученной без добавок. Однако это не так. Во всех случаях при экстраполяции значения i оказываются больше, чем экспериментально найденные. Это говорит о сложном характере влияния азолов на процесс твердофазной циклизации полиамидокислот.
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В связи с вышеуказанным возникает вопрос о природе взаимодействий исследованных добавок с ПАК и их роли при циклизации.
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Изучение взаимодействия полиамидокислоты с азолами

Известно (10,15(, что при обработке полиамидокислот третичными аминами, такими как триэтиламин, трибутиламин образуются соединения типа четвертичных аммониевых солей. Исходя из электронного строения, можно предположить, что имидазол и его бензпроизводные также могут образовывать комплексные соединения с ПАК. В имидазоле пиридиновый атом азота обладает относительно свободной электронной парой и является нуклеофильным агентом. Наличие такой пары электронов определяет основные свойства имидазола, его способность к комплексообразованию.

Исследование взаимодействия ПАК с азолами изучали методами ИК- и УФ-спектроскопии, электропроводности и по изменению вязкости растворов.

При добавлении азолов (имидазол, бензимидазол) приведенная вязкость (0,5%-ный раствор в диметилформамиде) не изменяется в момент приготовления. В то же время условная вязкость, оцениваемая по времени падения стального шарика, очень резко возрастает при добавлении имидазола и незначительно при добавлении бензимидазола. Так например, при добавлении к раствору ПАК (13,8%, Т = 295 К) имидазола и бензимидазола условная вязкость изменилась с 270 с до 1087 с и 297 с соответственно. Возрастание вязкости объясняется расширением полимерных клубков, вызываемым электростатическим взаимодействием СОО–-ионов. Карбоксилат-ионы образуются вследствие переноса протона с карбоксильной группы на третичный амин. Следовательно, возрастание условной вязкости может служить доказательством солеобразования при добавлении к ПАК имидазола и бензимидазола. Столь явное различие в значениях (усл связано с различной способностью третичных аминов к солеобразованию, которая зависит, главным образом, от их основности (рКа имидазола 7,03, а бензимидазола 5,53).Небольшое возрастание (усл в случае ПАК с бензимидазолом, говорит о незначительном числе ионных связей. Кроме того, растворы ПАК с имидазолом способны растворяться в воде, в то время как при добавлении воды к растворам ПАК и ПАК с бензимидазолом наблюдается высаждение полимера.

Измеряли диэлектрические характеристики пленок исходной ПАК и ПАК, обработанной имидазолом и бензимидазолом. Результаты представлены в таблице 2.

Таблица 2

Диэлектрические свойства пленок полиамидокислот в присутствии и без добавок

	№№ пп
	Температура сушки, К
	Добавка
	(
	tg(
	(v,

ом(см
	(,

ом–1(cм–1

	1
	353
	-
	5,15
	0,15
	2,5(1011
	4,0(10–10

	2
	383
	-
	5,17
	0,11
	1,5(1011
	–

	3
	353
	бензимидазол
	5,72
	0,16
	1,3(1010
	7,5(10–9

	4
	383
	бензимидазол
	6,04
	0,23
	3,3(1010
	–

	5
	353
	имидазол
	–
	–
	1,3(109
	7,75(10–8

	6
	383
	имидазол
	8,33
	0,59
	1,8(109
	–


Как видно из таблицы 2, электропроводность, которая определяется в полимерах прежде всего наличием свободных ионов, возрастает при добавлении бензимидазола на порядок, а при добавлении имидазола – более чем на 2 порядка. О значительной ионизации в случае ПАК с имидазолом говорят высокие значения диэлектрической проницаемости и тангенса угла диэлектрических потерь.

При обработке ПАК имидазолом и бензимидазолом в ИК-спектрах происходят изменения по сравнению с исходной ПАК (13,14(:

1. Появление в пленках ПАК с добавками характеристичной полосы поглощения 1780 см‑1, отсутствующей у ПАК.

2. Исчезновение полосы 3300 см–1, соответствующей валентным колебаниям -OH в ассоциированной форме в спектрах пленок ПАК с имидазолом и бензимидазолом.

3. Увеличение интенсивности поглощения в области 1400 см–1 и 1565 см–1, относящейся к валентным колебаниям С=О в карбоксилат-ионах и одновременное уменьшение интенсивности полосы 1710 см–1, соответствующей валентным колебаниям группы -СООН.

Появление новой полосы поглощения в ИК-спектре может быть связано с комплексообразованием [16].

Вместе с тем, исчезновение полосы 3300 см–1 и присутствие карбоксилат-ионов в гораздо большей степени в пленках ПАК с азолами, чем в исходной ПАК, подтверждает полученные ранее доказательства солеобразования. Однако, в пленках ПАК даже с имидазолом, несмотря на его сравнительно высокую основность, присутствуют полосы поглощения неионизированных карбоксильных групп.

Бензотриазол вряд ли образует устойчивую соль с ПАК вследствие того, что введение третьего атома азота в имидазольный цикл в положение 2 резко ослабляет основные свойства [17]. Из всех рассмотренных азолов он наименее активен, но в его присутствии скорость циклизации все же выше, чем для чистой ПАК.

Однако возникновение новой полосы поглощения при частоте 1780 см–1, которую относят к колебаниям С=О в циклических имидах [13,14], наводит на мысль о том, что в данном случае может фиксироваться и циклическое переходное состояние, учитывая ранее предложенный механизм циклизации ПАК [10,11]:



[image: image429.wmf] 

 

 

 


На примере модельного соединения – о-карбоксибензанилида, полученного из фталевой кислоты и анилина, методом УФ- спектроскопии исследован характер взаимодействия его с азолами, различающимися по своей основности: имидазолом, бензимидазолом и бензотриазолом (рКа = 7,03; 5,53 и 1,6 соответственно).

На рис. 4 приведены УФ- спектры растворов о-карбоксибензанилида (1а) и с эквимольными добавками имидазола (2а), бензимидазола (1б) и бензотриазола (2б). Растворы приготовлены в диметилсульфоксиде, концентрация 10–3 моль/л, в качестве раствора сравнения использовали бензанилид.
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Из рис. 4 видно различие спектров поглощения в зависимости от химического строения азолов: появление новых полос поглощения различной интенсивности в случае имидазола и бензимидазола и небольшое смещение (по сравнению с моделью) в сторону больших частот в случае бензотриазола. Появление сильной полосы между 220 и 300 нм, по данным [18], может быть вызвано сопряжением двух или большего числа систем.

Взаимодействие между азолами и соединением, моделирующим основной фрагмент цепи макромолекулы ПАК, может быть объяснено с позиций теории молекулярных комплексов [19-21]. Молекулярные (МК) или донорно-акцепторные комплексы образуются из формально валентно-насыщенных молекул благодаря силам межмолекулярного взаимодействия. Компонентами МК могут быть ионы, свободные радикалы, ион-радикалы, а также молекулы в возбужденном состоянии. Важную группу молекулярных комплексов составляют комплексы с водородной связью.

Прочность связи и другие физико-химические свойства трактуют с позиций образования в них донорно-акцепторной связи, обусловленной перекрыванием молекулярных орбиталей (МО) донора (Д) и акцептора (А) электронов в молекуле МК. Согласно теории Р. Малликена [21], основное (N) и возбужденное (Е) состояния МК состава ДА описываются соответствующими волновыми функциями (N и (Е. Функция (N относится к случаю, когда расстояние между молекулами Д и А равно длине донорно-акцепторной связи, но взаимодействие между ними только электростатическое. Функция (E – к состоянию, в котором с МО донора один из электронов перенесен без изменения спина на МО акцептора и спарен со вторым электроном, оставшемся на МО донора. В результате образуется ковалентная связь. Реальное состояние МК стабилизируется резонансом структур (N и (Е. Переход из основного состояния в возбужденное сопровождается резким увеличением степени переноса заряда. Появляющаяся в электронном спектре полоса поглощения называется полосой переноса заряда.

В зависимости от химического строения донора и акцептора могут образовываться слабые, легко распадающиеся на исходные составные части, комплексы. Стабилизация основного состояния в них достигается главным образом за счет электростатических сил, величина перенесенного заряда невелика.

В нашем случае донором являются молекулы азолов, а акцептором – атом водорода карбоксильной группы. Как отмечалось выше, в имидазольном цикле один из атомов азота (пиридиновый) обладает относительно свободной электронной парой и является нуклеофильным центром. Другой атом азота (пиррольный), участвующий в сопряженной кольцевой системе двумя электронами, характеризуется дефицитом электронной плотности. Электронные индексы по Брауну соответственно равны: –0,287 и +0,298. Электронная пара пиридинового атома азота может быть использована для присоединения протона с образованием сопряженной кислоты [22,23]. Образующиеся при этом соединения в зависимости от основности образуют аддукты типа комплексов с переносом протона или имеют структуру комплекса с переносом заряда. В первом случае комплексы распадаются на ионы, а во втором находятся в неионизированной форме [19]. По данным работы [23] имидазол и его производные образуют аналогичные комплексы состава 1:1. Детальное изучение комплексообразования и расчет термодинамических характеристик МК, полученных в данной работе, представляет самостоятельную аналитическую задачу и требует дополнительных исследований.

В соответствие с результатами, полученными в настоящей работе, и литературными данными взаимодействие азолов как третичных аминов с ПАК объясняется следующей схемой:
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Высокие степени циклизации ПИ, полученного из ПАК с бензотриазолом, можно объяснить следующим образом.

Реакция циклодегидратации в полигероариленах реально протекает при температурах выше температуры стеклования соответствующих форполимеров, где резко возрастает подвижность полимерных сегментов [24]. Некоторая инертность бензотриазола и высокая температура его кипения приводят к тому, что он, задерживаясь в полимере до высоких температур, пластифицирует его, увеличивает молекулярную подвижность и облегчает циклизацию амидокислотных звеньев, которые в непластифицированном полимере не имели бы возможности циклизоваться. О подобном пластифицирующем эффекте растворителя при циклизации ПАК говорится в работе [25].

Как отмечается в [26], способностью к циклизации обладают лишь фрагменты, находящиеся в так называемом предстартовом состоянии, определяемом собственным строением фрагмента, его конформацией, взаимодействием с ближайшим окружением и пр. Распределение фрагментов по состояниям, отличающимся "подготовленностью" к осуществлению акта циклообразования, может быть как дискретным, так и непрерывным. Под действием внешних факторов (например, тепла, растворителя) состояния фрагментов могут меняться.

Таким образом, третичные амины, используемые при циклизации ПАК, и выполняют роль таких внешних факторов, как активаторов процесса, так и пластификаторов.

Свойства пленок полиамидокислот

В процессе изучения влияния различных добавок на характер циклизации ПАК обнаружено интересное и практически важное явление стабилизации пленок ПАК третичными аминами, сохранявшими механическую прочность и эластичность в течение многих лет. Так, пленки ПАК с бензимидазолом, полученные в вакууме, после 4-х летнего хранения имели значения разрушающего напряжения 108 МПа и относительного удлинения 16,6%, в то время как пленки обычной ПАК становятся хрупкими через 3-4 месяца после их приготовления. Однако не все вводимые добавки оказывают аналогичное действие, причем немаловажным является способ сушки пленок ПАК. Тот же самый бензимидазол не оказывает стабилизирующего действия, если пленки ПАК сушились на воздухе. Для имидазола условия приготовления пленок ПАК не имеют значения – они остаются прочными в обоих случаях. Деструкцию ПАК объясняют тем, что карбоксильные группы, находящиеся в орто- положении к амидной связи, катализируют распад последней (27,28(.

С этой точки зрения, стабилизация ПАК третичными аминами заключается в нейтрализации карбоксильных групп за счет солеобразования.

Были измерены приведенные вязкости и деформационно- прочностные свойства пленок, полученных термообработкой чистой ПАК и ПАК с имидазолом и бензимидазолом (табл. 3).

Таблица 3

Влияние термообработки и добавок азолов на свойства пленок ПАК*
	№№

пп
	Т сушки, К
	Добавка
	(пр, м3/кг
	(р, МПа
	(р, %

	1
	353
	–
	0,04
	125
	10,5

	2
	383
	–
	–
	122
	14

	3
	353
	бензимидазол
	0,092
	131
	41,4

	4
	383
	бензимидазол
	–
	133
	43,1

	5
	353
	имидазол
	0,108
	140
	59,6

	6
	383
	имидазол
	–
	157
	63,2


*Вязкость исходной ПАК 0,28 м3/кг (ДМФА).

Как видно из таблицы 3, в случае ПАК с добавками значения вязкости и физико-механических характеристик значительно выше. Поскольку распад ПАК происходит, по видимому, по схеме, предложенной Фростом и Кессе [12]:
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представлялось интересным оценить количество возможных продуктов деструкции и в том, и в другом случае. По данным ИК-спектроскопии поглощение ангидридных концевых групп, определяемое по полосе 1860 см–1, составляет 45, 51 и 67 отн.% для ПАК с имидазолом, бензимидазолом и чистой ПАК соответственно.

Как видно, результаты вискозиметрии, физико-механических испытаний и ИК-спектроскопии однозначно коррелируют между собой.

Экпспериментальная часть

Синтез ПАК на основе ПМДА и ДАДФО проводили традиционным способом при строгом стехиометрическом соотношении мономеров, прибавляя порциями твердый ПМДА к раствору ДАДФО в диметилформамиде (ДМФА) при комнатной температуре (~293 К) в течение 2-х часов, концентрация раствора составляла ~12% (от суммарной массы мономеров). Приведенная вязкость образовавшейся ПАК 0,45 м3/кг.

Модельное соединение – фталаниловую кислоту (ФК) или о-карбоксибензанилид, получали из анилина и фталевого ангидрида в ацетоне. Тпл = 442 К.

Добавки азолов вводили в раствор полимера или модельного соединения при тщательном перемешивании в количестве, эквивалентном числу карбоксильных групп в ПАК или ФК.

Пленочные образцы полиамидокислот получали поливом на полированные стеклянные пластинки с помощью специальной фильеры. Далее подвергали их термообработке при 353 К в течение 2-х часов в вакууме или на воздухе в зависимости от требований эксперимента. Толщину регулировали путем изменения концентрации раствора ПАК или высотой щели фильеры. Для газохроматографических исследований и ИК-спектроскопии готовили пленки толщиной ~5 мкм, диэлектрические, деформационно-прочностные свойства изучали на пленках толщиной ~50-60 мкм.

ПМДА марки "ч" очищали сублимацией в вакууме [29] при 493 К. Тпл = 558 К. ДАДФО очищали вакуум – перегонкой при 473 К [30]. Тпл = 463 К.

ДМФА и диметилсульфоксид (ДМСО) выдерживали над гранулами КОН и NaОH соответственно и перегоняли при пониженном давлении над СаО [31]. Ткип = 425 и 461 К соответственно.

Имидазол получали окислением бензимидазола в кислой среде хромовой смесью до имидазол-4,5-дикарбоновой кислоты по методике, описанной в [32]. Имидазол-4,5-дикарбоновую кислоту подвергали декарбоксилированию [33], а затем выделившийся имидазол очищали перекристаллизацией из бензола. Тпл = З62 К.

Бензимидазол марки "ч" очищали перекристаллизацией из воды, Тпл = 443 К. Бензотриазол марки "чда", Тпл = 369К. 2-метил- и 1-метил-5-хлор-бензимидазол синтезированы в Ростовском-на-Дону госуниверситете и любезно предоставлены автору.

Приведенную вязкость растворов ПАК и ПИ измеряли на вискозиметре типа Оствальда при 298 К в виде 0,5%-ных растворов в ДМФА, диаметр капилляра – 0,56 мм. Для определения условной вязкости растворов ПАК использовали метод падающего шарика (ГОСТ 8420-74).

ИК-спектры поглощения регистрировали на инфракрасном спектрофотометре "Perkin-Elmer" в диапазоне частот 200-4000см–1. УФ-спектры регистрировали на спектрофотометре "Specord". Толщина кювет 10–3 м.

Кинетику термической твердофазной циклодегидратации полиамидокислоты изучали методом пиролитической газовой хроматографии по количеству выделяющейся имидизационной воды. Исследования проводили на хроматографе ЛХМ‑8МД, снабженном приспособлением для напуска анализируемой пробы из ампулы (в нашем случае паров оставшегося растворителя, имидизационной воды и добавок, выделяющихся в процессе циклизации ) по методике, описанной в [34]. Навеска анализируемой пробы составляла 5(10–6 кг. Разделение продуктов осуществляли на колонке, заполненной полисорбом-1, на который нанесено 5% полиэтиленгликольадипината; длина колонки 5 м. Температура термостата хроматографа 393 К, расход газа-носителя (азот) – 8,3(10–7 м3/с.

Динамический термогравиметрический анализ проводился на воздухе на дериватографе "МОМ" (Венгрия). Навеска образца 5(10–5 кг, скорость нагрева 0,08 (C/с.

Исследования диэлектрических характеристик проводили на приборе ВМ‑560 ("Tesla") при частоте 1 МГц в интервале температур от 293 до 573 К. Электропроводность измеряли на тераометре "МОМ-4".

Диаграммы напряжение – деформация пленочных образцов полимеров размером 10 мм ( 100 мм получены на машине для растяжения МРС-500 со скоростью деформации 6,7(10–4 м/с при температуре 298 К. Результаты получены усреднением значения минимум пяти экспериментальных образцов.

Математическую обработку экспериментальных данных проводили методом наименьших квадратов (35(.

Выводы

1. Исследована природа взаимодействий между полиамидокислотой и ее модельным соединением – о-карбоксибензанилидом и азолами, такими как имидазол, бензимидазол и бензотриазол. Показано образование молекулярных комплексов, склонность к ионизации которых связана с основностью азолов. Солеобразование существенно повышает гидролитическую стойкость пленок полиамидокислот. Установлено, что в начальный период при разных температурах наблюдается хорошее соответствие между степенью циклизации и значением рКа азолов (коэффициенты корреляции 0,86 – 0,98).

2. Наблюдаемое ускорение и понижение температурного интервала циклизации ПАК в твердой фазе в присутствии рассмотренных добавок азолов, а также увеличение степени конверсии ПАК в ПИ (т.е. уменьшение разнозвенности) может быть объяснено совокупностью нескольких положительных явлений, а именно:

а) активации отрыва протона карбоксильных групп ПАК за счет его взаимодействия с нуклеофильным атомом азота у азолов, находящейся в линейной зависимости от значений основности последних;

б) пластификации полимеров, увеличивающей молекулярную подвижность и обеспечивающей удобное для циклообразования расположение функциональных групп;

в) стабилизации карбоксиамидных фрагментов ПАК при нагревании, заключающейся в связывании карбоксильных групп, катализирующих негидролитический распад амидных связей, эффективность которой обусловлена также основностью азолов.
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Research of interaction of polyamic acids with azoles and matching of their activity at ring formation

T.I. Oranova

Kabardino-Balkarian State University, Nalchik, Russian Federation

Abstract. The role of the components of azoles is placed at ring formation of polyamic acids in polyimides consisting in aggregate of positive appearances on the investigated process, and also character of interaction of these components with polymer depending on their chemical constitution explained from positions of molecular complexes.
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Влияние вегетативной нервной системы на морфо-функциональное состояние вестибулярного анализатора 
(обзор)

Т.И. Шустова, И.Л. Авдеенко

Санкт-Петербургский НИИ уха, горла, носа и речи, С.-Петербург

В обзоре литературы представлены сведения о влиянии вегетативной (автономной) нервной системы (VNS) на морфофункциональное состояние центральных и периферических образований вестибулярного анализатора. Раскрыта сущность адаптационно-трофической функции ВНС, дано представление о трофическом рефлексе и нейродистрофическом процессе. Детально описана структурно-функциональная организация вестибулярной сенсорной системы и изменения в организме при действии вибрации, ускорения и в условиях невесомости. Показано, что изменения, возникающие в различных тканях и органах, в том числе и в головном мозге, при действии раздражителей вестибулярной системы, имеют нейровегетативную составляющую.

Подчеркивается, что достоверные знания о вегето-вестибулярных взаимоотношениях необходимы не только для совершенствования патогенетического лечения людей, страдающих заболеваниями вестибулярного аппарата, но и для разработки методов повышения устойчивости организма к тем изменениям внешней среды, которые являются техногенными факторами развития вестибулярных нарушений на системном уровне.

Вопросы морфо-функционального состояния органа равновесия и всего вестибулярного анализатора в целом при различных заболеваниях и экстремальных воздействиях внешней среды продолжают интересовать современных исследователей. Актуальность проблемы в значительной мере объясняется тесной связью частоты возникновения вестибулярных расстройств с развитием технического прогресса. Нарушения деятельности вестибулярного анализатора привлекают внимание многих специалистов в области медико-биологических наук: анатомов, физиологов, оториноларингологов, невропатологов, фармакологов и т.д. Установлено, что при действии таких раздражителей вестибулярного аппарата, как ускорение, вибрация, невесомость существенно меняются не только сенсорные и соматические, но и вегетативные реакции. Вегетативная симптоматика, представленная нарушениями гемодинамики, обменных процессов, дыхания, пищеварения, нередко становится ведущим клиническим проявлением вестибулярной дисфункции и полностью определяет тяжесть состояния больного [5]. Устранение вегето-вестибулярных расстройств является существенно важным для человека с точки зрения трудовой деятельности, поскольку, вызывая состояние дискомфорта, они могут привести к нетрудоспособности [4, 18].

Таким образом, достоверные знания о вегето-вестибулярных взаимоотношениях необходимы не только для совершенствования патогенетического лечения людей, страдающих заболеваниями вестибулярного аппарата, но и для разработки методов повышения устойчивости организма к тем изменениям условий внешней среды, которые являются техногенными факторами развития вестибулярных нарушений на системном уровне.

Адаптационно-трофическая функция вегетативной нервной системы (ВНС)

К предположению о существовании трофической функции нервной системы привели клинические данные о совпадении развития трофических расстройств с первичными повреждениями ее различных участков. Правильность этого предположения была подтверждена в патофизиологических экспериментах, проводившихся на протяжении более чем 100 лет, при которых наблюдали нарушения трофики тканей и органов при их денервации или при разрушении участков головного и спинного мозга. В дальнейшем, после анализа многочисленных и часто противоречивых данных, были сделаны выводы, которые легли в основу учения о нервной трофике, нервных и нейрогенных дистрофиях. Еще Л.А.Орбели высказал мнение, что интимный механизм влияния нервной системы должен рассматриваться как по существу трофический механизм, изменяющий исходное физико-химическое, коллоидно-химическое и физическое состояние органов и тканей и сформулировал учение об адаптационно-трофическом влиянии нервной системы. Под адаптационным подразумевается влияние, приводящее к изменениям физиологических свойств органов, вследствие чего происходит их приспособление к выполнению тех или иных функциональных требований. Эти сдвиги наступают благодаря тому, что нервная система оказывает на ткани трофическое действие, которое приводит к изменению скорости и характера протекания метаболических реакций и проявляется на биологическом, ультраструктурном и структурном уровнях [10, 38].

Длительное время обсуждался вопрос о локализации нервно-трофических функций и велись поиски трофических нервов и трофических центров. После того, как выяснилось, что трофической функцией обладают и вегетативные, и соматические нервы, а участие в регуляции углеводного, водного и теплового обменов не ограничивается продолговатым, средним мозгом и гипоталамусом, возникло предположение, что нервно-трофическая функция не имеет своего специфического субстрата. Анализ появившихся к тому времени фактов позволил сделать вывод, что в организме не существует нервных элементов нетрофических, т.е. не имеющих ни прямого, ни косвенного отношения к метаболизму, и в каждом конкретном случае вопрос следует ставить не о трофическом обособлении нервной системы, а о нервно-трофическом компоненте физиологических или патологических процессов, индуцируемых влиянием нервной системы [35, 38]. Современный этап развития учения о нервной трофике завершился установлением того факта, что регуляция трофики тканей и органов, также как и ее нарушение, осуществляется рефлекторным путем [1]. Структура трофического рефлекса, как и любого другого, состоит из трех частей: афферентная часть, нервные центры и эфферентная часть, однако в отличие от простых рефлексов, трофический рефлекс является сложным, разветвленным, многозвеньевым рефлексом, в котором каждая часть рефлекторной дуги представляет собой многоканальную многоуровневую систему взаимосвязанных нервных элементов. Особой сложностью отличаются центральные образования и эфферентные звенья трофического рефлекса [1]. Для его эфферентной части характерным является то, что она состоит не только из каналов нервной системы, но и из других контуров регуляции, включающих в работу гуморальные механизмы, при помощи которых нервная система расширяет спектр своего трофического действия на периферические ткани и пролонгирует его, а также другие не нервные конечные механизмы, осуществляемые клеточными элементами соединительной ткани, микроциркулярными приспособлениями, межклеточными контактами и внутриклеточными неспецифическими превращениями. Рефлекторная регуляция адекватного протекания метаболических процессов в тканях обеспечивается сопряженными реакциями нервной, эндокринной, иммунной, сердечно-сосудистой и других систем организма и имеет в своей основе конкретные изменения на клеточном и субклеточном уровне. Она начинается в нервной системе с выделения медиаторов из нервных терминалей и заканчивается в клетке-мишени, которая претерпевает различные стадии трофического превращения, соответствующие функциональной активности, фазе освобождения клетки от промежуточных и конечных продуктов специфического и неспецифического метаболизма и фазе восстановления истраченных энергетических и пластических ресурсов [11, 31, 34]. При нарушении трофического обеспечения этих процессов в организме развиваются дистрофии, приводящие к нарушению строения, физико-химических свойств и функций клеток, тканей и органов, их роста, развития и дифференцировки [1, 38].

Естественно, что в большинстве случаев в механизмах нарушения нервно-трофического обеспечения тканевой и клеточной жизнедеятельности основную роль играют эфферентные звенья трофического рефлекса. Однако даже в этих случаях пусковые механизмы развития нейродистрофического процесса могут быть весьма разнообразными. В настоящее время различают нейродистрофии, связанные с чрезмерным раздражением или повреждением рецепторных приборов, либо афферентных волокон – рефлекторные дистрофии; центрогенные дистрофии, являющиеся результатом раздражения или разрушения ядер или групп клеток в ЦНС, и денервационные или "ирритационные" дистрофии, возникающие в связи с раздражением или перерывом эфферентных нервов. К нейрогенным дистрофиям относятся все дистрофии, развивающиеся в результате вовлечения в процесс сопряженных контуров регуляции, получающих импульсацию от нервных волокон трофического рефлекторного пути [1, 38].

Нарушение нормальных физиологических отношений между нервными элементами имеет не меньшее значение для возникновения нервных дистрофий, чем непосредственное воздействие на эти элементы патогенного раздражителя, то же относится и к нейрогенным дистрофиям, возникающим на основе патологических реакций и замыкающим "порочный круг" трофического рефлекса. Этим нарушениям, по-видимому, и принадлежит ведущая роль в генерализации нейродистрофического процесса (НДП) [1, 41].

В последние десятилетия изучение адаптационно-трофической функции нервной системы активно проводится с учетом обмена нейромедиаторов и других физиологически активных веществ. Благодаря многочисленным работам было установлено, что роль медиаторов нервного возбуждения выполняют простые аминокислоты (АТФ, гамма-аминомаслянная кислота (ГАМК), глицин, глутаминовая кислота), более сложные соединения, такие как моноамины и ацетилхолин, фактор роста нервов (ФРН), а также ряд полипептидов [11, 34].

Разработка количественных методов определения нейромедиаторов, создание ингибиторов и стимуляторов общего и селективного действия для ряда веществ-передатчиков, блокаторов адрено- и холинорецепторов и ферментов, принимающих участие в биосинтезе и распаде медиаторов, вновь привлекли внимание исследователей к различным звеньям трофического рефлекса и, особенно, к вегетативной нервной системе (ВНС). ВНС осуществляет общую регуляцию путем изменения активности двух своих сбалансированных отделов – симпатического и парасимпатического и, используя вещества-передатчики, способна практически мгновенно мобилизовать внутренние ресурсы организма для целостной вегето-психомоторной реакции на любую, возникающую изнутри или извне, ситуацию [9, 25].

С одной стороны, ВНС функционирует таким образом, что непрерывно поддерживает некоторый относительно постоянный "заданный" уровень для каждого физического и химического параметра внутренней среды, возбуждая или затормаживая различные физиологические функции организма, чтобы свести к минимуму отклонения отдельных параметров, и, несмотря на значительные колебания условий окружающей среды, обеспечить относительное постоянство гомеостаза [35]. С другой стороны, уровень активности систем, которые обеспечивают взаимодействие организма с непрерывно меняющимися условиями внешней среды, должен варьировать в широких пределах, чтобы обеспечить адекватную приспособительную реакцию на вновь возникающие, непривычные ситуации, порождающие особые требования к составу внутренней среды. Экстренная мобилизация внутренних ресурсов и поддержание необходимого уровня функциональной активности органов и систем жизнеобеспечения для самозащиты организма в таких условиях возможны только при использовании единой регулирующей системы, организующей и руководящей согласованными действиями всех других систем. Именно такой системой является ВНС, которая в качестве дивергентной системы с одним "входом" и множеством "выходов" на ткани и клетки-мишени обладает обширными зонами влияния и осуществляет интеграцию и координацию различных видов деятельности организма. Преимущества ВНС заключаются в том, что она оказывает влияние не только на ткани и органы основных систем жизнеобеспечения, но и на другие нейроны, осуществляя связь со всеми иерархическими уровнями нервной системы и выходя за пределы специфических сенсорных, двигательных или ассоциативных функций [9,25]. Кроме того, очень важно, что эффект медиаторов, используемых ВНС в качестве молекулярных посредников, зависит от условий, в которых он осуществляется, и может иметь противоположную направленность в той или иной конкретной ситуации [34, 38].

Известно, что на ранних этапах филогенеза ВНС служила в основном для того, чтобы аккумулировать и сохранять энергию. В дальнейшем, на более поздних этапах эволюции по мере постепенного формирования и развития симпатического отдела, стала проявляться ее способность к мобилизации внутренних ресурсов и расширению диапазона компенсаторно-приспособительных реакций (КПР) организма. У высших животных и человека деятельность ВНС, направленная на сбережение энергии и ресурсов тела, осуществляется в основном за счет парасимпатического отдела, а экстренная мобилизация энергии и поддержание адекватного уровня гомеостаза в экстремальных ситуациях и новых условиях жизни преимущественно зависит от реактивных возможностей симпатического отдела [9, 38].

Оба отдела входят в состав эфферентной части ВНС. Однако, структуры, регулируемые ими, имеют и афферентную иннервацию. Афферентной частью ВНС может быть почти каждый нерв, содержащий чувствительные волокна. Центральный отдел ВНС локализован в корковых, стволовых и спинномозговых образованиях вплоть до интермедиальных ядер сакрального отдела. Кортикальный уровень обеспечивает координацию и адекватное включение различных звеньев трофического рефлекса, важнейшими из которых являются внутримозговая моноаминэргическая система (ВМЭС), гипоталамо-гипофизарная нейросекреторная система (ГГНС) и ретикулярная формация (РФ) ствола мозга [2, 23, 24]. Эти системы осуществляют интегративные функции, обеспечивая взаимодействие сенсорных, моторных, висцеральных и других функций при организации целостного адаптивного поведения. Периферический отдел ВНС включает в себя преганглионарные волокна, симпатические и парасимпатические нервные узлы и волокна, иннервирующие эффекторные органы [15, 23, 25].

Установлено, что значительную роль в формировании НДП играют центральные звенья ВНС. При чрезмерных раздражениях афферентных образований нейроны центральных звеньев, в которых возникают и достигают определенной интенсивности метаболические изменения, по-иному, чем в норме, преобразуют приходящую к ним информацию, усиливая или ослабляя ее. Кроме того, такие нейроны сами по себе становятся источниками патологической импульсации, особенно когда вокруг них происходят местные процессы нарушения кровообращения или разрастание нейроглии [1, 38].

Прямое нерефлекторное раздражение или повреждение какого-либо центрального вегетативного образования (кровоизлияния в мозг, опухоли, механические травмы, интоксикации, различные экспериментальные воздействия) сами по себе приводят к дистрофическим изменениям в эфферентных участках и эффекторных тканях. При этом ведущая роль в механизмах развития НДП принадлежит подбугровой (гипоталамической) области, деятельность которой может нарушаться как первично, так и вторично [39]. Любое воздействие на экстеро- и интероцептивные поля организма, вышележащие или нижележащие мозговые структуры, вегетативные ганглии и нервные волокна вызывает реакцию гипоталамической области и ГГНС, которая одновременно с изменением биосинтеза нейромедиаторов и нейрогормонов активирует или ингибирует биосинтез и выведение гормонов аденогипофизарной зоны подбугорья, включая не только нервнопроводниковые, но и гуморальные звенья трофического рефлекса [1, 2, 24].

Прямые нервнопроводниковые трофические влияния гипоталамуса на ткани и органы осуществляются при помощи нейромедиаторов, поступающих в эффекторные клетки через синапсы и синапсоподобные структуры путем диффузии из свободных терминалей в межклеточную жидкость и в кровь из окончаний нервных волокон, локализованных в стенках сосудов. Частично нейромедиаторы поступают в цереброспинальную жидкость и лимфу [23, 30, 35].

Большое значение в передаче нейротрофических влияний имеют клетки-эффекторы, которые опосредуют эти влияния на сосуды и паренхиму органов. К таким клеткам относятся элементы рыхлой неоформленной соединительной и лимфатической ткани: перициты и адвентициальные клетки, расположенные вдоль стенок капилляров, плазматические клетки и макрофаги, играющие фундаментальную роль в организации иммунного ответа, тучные клетки, содержащие гистамин, моноамины и другие медиаторные вещества, и ряд других клеток-эффекторов. Они обладают "альфа"-адренорецепторами и опосредуют нервную регуляцию местного иммунитета и микроциркуляции, выделяя антитела и вазоактивные вещества и осуществляя связь центральных регуляторных механизмов с системой местной регуляции тканевой трофики. Трансформация нервных влияний через местные клетки-регуляторы изменяет интенсивность воздействий на сосуды микроциркулярного русла, особенно в условиях патологии, когда резко возрастает роль вазоактивных веществ местного происхождения, которые выполняют функцию локальных регуляторов. Таким образом, в нервной регуляции деятельности микроциркулярного русла существуют три пути: прямое влияние нейромедиаторов на сосудистую стенку, опосредованное – через вазоактивные вещества местных клеток-регуляторов, а также через кровь и межклеточную жидкость [1]. В местах, где нервные окончания располагаются вблизи от эндотелия или перицитов, т.е. где создается высокая концентрация нейромедиаторов, вопрос решается в пользу тех веществ, которые оказывают влияние на избирательную проницаемость и объектом нервной регуляции является субстрат, через который производится гематотканевой обмен. Следовательно, существует еще одно эфферентное звено в механизмах нейротрофической регуляции, а именно капиллярно-венулярный отдел системы микроциркуляции. Это опосредованное влияние на ткани через кровь и кровеносные сосуды осуществляется не только путем изменения притока крови к органу, но и путем регулирования собственной трофики сосудов через изменение состояния сосудистой стенки. Поэтому в общей картине рефлекторных и денервационных дистрофий, при которых изменяется концентрация нейромедиаторов в жидких средах организма и тканях, первыми и наиболее характерными признаками нейрогенных дистрофий любого происхождения является нарушение кровообращения, а также повреждение кровеносных сосудов [39].

В гипоталамусе происходит и преобразование нервного импульса в гормональный, благодаря тому, что значительная часть нервных клеток гипоталамуса обладает одновременно выраженными нервнопроводниковыми и нейрогормональными свойствами и способна отвечать на гетерогенную стимуляцию со стороны приходящих к ним аксонов специфическими секреторными реакциями [2, 23, 24]. Взаимосвязь нервных и нейросекреторных клеток гипоталамуса с корой, внегипоталамическими моноаминергическими, холинэргическими, пептидергическими и другими ядрами ствола и спинного мозга, а также с вегетативными ганглиями позволяет включить в процесс все структуры ВНС, эндокринный, иммунный, микроциркулярный и другие контуры регуляции для осуществления трофической функции. Вопросам изучения прямых и переключающихся связей гипоталамуса с различными структурами нервной системы посвящено огромное количество работ [23]. В результате выявлены те особенности структурно-функциональной организации гипоталамуса, которые определяют его роль в развитии нейродистрофического процесса. Многочисленные исследования последствий вовлечения гипоталамуса в НДП, проведенные в клинических и экспериментальных условиях, показали, что наиболее интенсивные дистрофические изменения различных тканей и органов возникают при раздражении или повреждении заднего гипоталамуса и структур симпатического отдела ВНС. Клиническими наблюдениями установлено, что при опухолях, сосудистых нарушениях или черепно-мозговой травме, связанных с преимущественным поражением диэнцефального отдела мозга, развиваются трофические нарушения в сердечно-сосудистой системе, желудочно-кишечном тракте, печени, почках, органах кроветворения, легких и дыхательных путях, железах внутренней секреции, коже и ее придатках [39].

 Существует большое количество экспериментальных данных, подтверждающих зависимость структурной целостности и полноценной деятельности различных систем организма от морфо-функционального состояния гипоталамуса и его нервнопроводниковых и гуморальных влияний. Эта зависимость обнаружена при изучении практически всех тканей и органов, в том числе и различных отделов ЦНС, включая кору, а также при изучении самых разнообразных гипоталамических эффектов и параметров, отражающих структурные перестройки и изменения функциональной активности эффекторных тканей и органов, течение метаболических процессов в них, характер местной и системной гемодинамики, биоэлектрическую активность структур головного мозга, рефлекторные реакции [2, 23].

Наиболее изученным звеном реализации нервнопроводниковых влияний гипоталамуса является симпатический отдел ВНС, осуществляющий свою деятельность посредством выделения медиаторов, главными из которых являются моноамины (адреналин, норадреналин, серотонин и дофамин). Они играют исключительно важную роль в регуляции обменных процессов на тканевом и клеточном уровне как непосредственно, так и при помощи своего воздействия на тканевой кровоток и трофическое состояние сосудистых стенок [34].

В отечественной и зарубежной литературе симпатический отдел ВНС традиционно называется симпатической нервной системой (СНС). Эта терминология сложилась и была принята еще после работ Кэннона и Л.А. Орбели. Кэннон впервые провел технически очень сложную операцию – удаление всех симпатических ганглиев. Полученные результаты позволили заключить, что СНС "несущественная в щадящих условиях лаборатории оказывается необходимой в критических случаях, когда она регулирует деятельность внутренних органов, используя механизмы, необходимые для ответа на внешние воздействия". Подводя итог накопившимся данным, и обобщая результаты собственных исследований в этой области, Л.А. Орбели сформулировал представление о СНС, как о системе адаптационно-трофической и отметил, что СНС регулирует уровень активности того или иного органа, воздействуя на обменные процессы в нем. Работы по изучению последствий перерезки или раздражения преганглионарных волокон, травмы или удаления симпатических узлов, а также успешно применяемые в последние годы методы химической и иммунологической десимпатизации подтвердили это положение. Физиологические и морфологические исследования, проведенные на животных, полностью или частично лишенных симпатической медиации, показали, что возникновение у них различных форм нарушений является следствием резкого сужения диапазона КПР и отсутствия или недостаточности тех адаптивных и компенсаторных перестроек, которые обычно возникают в нормальном организме в ответ на внешние воздействия [30].

К настоящему времени достижения в области изучения медиаторных процессов позволили установить, что при НДП источником патологических нарушений могут быть изменения в количестве медиатора, высвобождаемого для передачи каждого импульса, в скорости его синтеза и поддержании необходимого запаса, а также в реактивности тканей и клеток-мишеней, связанной с ответом на действие медиатора. Доказано, что воздействия на периферический и центральный отделы СНС существенно меняют мозговую гемодинамику, а полностью десимпатизированные животные часто погибают от кровоизлияний в мозг и инсультов даже при незначительном увеличении пороговой величины тех или иных функциональных нагрузок, т.е. при гипофункции СНС или полном отсутствии ее регулирующих влияний, резко снижается ширина диапазона адаптивных реакций сосудов мозга [1, 30].

Констатировано, что при воздействии на СНС не только меняется тонус сосудов, но происходят и морфологические перестройки сосудистой стенки, например, возникают атрофические изменения внутри- и внемозговых сосудов. Структурные изменения отмечены и со стороны нейронов и синаптических окончаний, развивается отек головного мозга, меняется трофическое состояние периферических тканей и органов [1, 39]. Раздражение симпатического нерва на шее, приводящее к сужению артерий мягкой мозговой оболочки и самого мозга, обусловлено действием норадреналина (НА) и адреналина (А), освобождающихся из структур вне- и внутримозговой моноаминергических систем. Сходные механизмы лежат в основе отека мозга и дегенеративных изменений в клетках коры, подкорковых образований и спинного мозга при перерезках симпатических нервов на шее, удалении или раздражении верхнего шейного симпатического узла (ВШСУ), при любых манипуляциях на шейном отделе пограничного симпатического ствола. Представлено большое количество данных, свидетельствующих о том, что раздражение симпатических волокон или десимпатизация внутренних органов стандартно вызывают трофические изменения, которые отражаются на их специфической функции [1]. Результаты экспериментов не оставляют сомнения в том, что целостность симпатической иннервации любого тканевого образования, адекватность синтеза и выведения нейромедиаторов, а также соответствующая реактивность тканей и клеток-мишеней является необходимым условием нормального протекания метаболических процессов, обеспечивающих трофический гомеостаз. Структурные перестройки, возникающие в тканях вслед за изменением метаболических процессов, индуцированных СНС, неизбежно приводят к усилению или ослаблению активности функциональных систем и их переходу к компенсаторно-приспособительным или патологическим реакциям [1, 30, 38].

Вместе с тем, до настоящего времени нет единства взглядов на степень вовлечения в нейродистрофический процесс специфических сенсорных систем, и в частности, вестибулярной системы при поражениях ВНС, хотя имеются сведения о том, что разрыв симпатических стволов на шее приводит к гомолатеральному нарушению функции вестибулярного и слухового нервов, сходные явления обнаружены и при экстирпации ВШСУ [6]. Доказано влияние центральных механизмов, в том числе гипоталамуса, и других структур лимбико-ретикулярного комплекса на вестибулярные реакции [12, 18, 40]. Установлено, что материальной основой нервной регуляции функций периферического отдела вестибулярного анализатора служит богатейшая эфферентная иннервация внутреннего уха. После появления специфических методов выявления нервных структур, содержащих моноамины, были обнаружены адренергические волокна в улитковом аппарате различных млекопитающих. Авторы выделяют две системы адренергической иннервации внутреннего уха: периваскулярную, исчезающую уже на периферии оси улитки, и более значительную, создаваемою адренергическими волокнами независимо от сосудов. Большинство таких волокон происходит из ВШСУ. Они пересекают спиральный ганглий, не образуя контактов с его нейронами, и располагаются по периферии слуховых пучков, образуя сплетение в области верхнего листка спиральной пластинки. В происхождении периваскулярных нервных волокон не исключается роль ВМЭС, которая доказана для большинства внутримозговых сосудов. При морфологическом исследовании внутреннего уха, проведенном на секционном материале, удалось выяснить структурную основу вегетативной регуляции функций вестибулярного аппарата и доказать наличие адренергической (симпатической) иннервации лабиринта у человека [19, 21]. Использование специфического гистохимического метода позволило обнаружить вегетативные адренергические волокна в составе вестибулокохлеарного и преганглионарного участков вестибулярного нерва, в спиральном и вестибулярном ганглиях, а также в рецепторных полях вестибулярного анализатора. Обнаружено периваскулярное сплетение адренергических нервных волокон вокруг лабиринтной артерии и сплетение волокон, не связанных с кровеносными сосудами, в костной спиральной пластинке улитки. Кроме того, в структурах лабиринта обнаружены гранулы с ярко-желтым свечением и гранулосодержащие клетки – моноаминоциты. Данные о наличии моноаминоцитов в структурных образованиях внутреннего уха соответствуют представлению о градиенте прямой и опосредованной нейрогенной регуляции гемодинамики в сосудистом русле: по мере сокращения диаметра сосудов уменьшается значение нервных терминалей в регуляции их тонуса и увеличивается роль местных клеток-регуляторов. Располагая биологически активными веществами, моноаминоциты могут функционировать как относительно автономные регуляторы, однако их системная деятельность корректируется нейромедиаторами, усиливающими или ослабляющими секреторную активность гранулоцитов. Данные о локализации адренергических нервных структур в лабиринте позволяют утверждать, что адренергическая иннервация внутреннего уха человека имеет двойное происхождение. Одна часть волокон связана с периваскулярными сплетениями, хорошо выраженными на сосудах, имеющих гладкомышечный компонент в составе своих стенок. Другая часть, не зависимая от кровеносных сосудов, начинается в ЦНС, достигая периферии в составе лицевого, вестибулокохлеарного и других нервов. Наличие вегетативной иннервации внутреннего уха позволяет считать, что одним из патогенетических механизмов вестибулярных расстройств может быть нарушение вегетативной регуляции функций лабиринта. Эфферентные волокна, осуществляющие связь с периферическими волосковыми клетками, представляют собой одно из конечных звеньев трофического рефлекса [1].

 Для изучения роли ВНС в патологических реакциях вестибулярного анализатора широко используется модель длительного вибрационного воздействия на организм, которое приводит к значительным трофическим изменениям не только во внутреннем ухе, но и в центральных образованиях на самых различных уровнях ЦНС: в коре, ядрах ствола мозга, ретикулярной формации, лимбической системе, мозжечке, симпатических и парасимпатических структурах. Не отрицая непосредственного действия вибрации на периферический отдел вестибулярной системы, большинство авторов считает, что в механизмах повреждения активное участие принимает ВНС, которая вовлекается в процесс как при непосредственном действии вибрации на вегетативные нейроны, так и при опосредованном его влиянии через рецепторные поля и специфические клетки вестибулярного анализатора [5, 6, 16, 22]. При лабиринтопатии по данным секционных исследований обнаруживаются дистрофические изменения эндолимфатического мешка и протока, эндолимфатический гидропс, вызванный фиброзом, облитерацией или деструкцией в области верхушки [26]. Болезнь Меньера характеризуется наличием триады симптомов, обязательно включающей вегетативные расстройства (тошноту, бледность кожных покровов, холодный пот). При этом наблюдаются нарушения мозговой гемодинамики, позволяющие выделить две формы болезни Меньера: вазоспастическую и вазодилатационную [4, 26, 32, 36]. Отмечено, что у большинства больных, страдающих гипотонией, нередко отсутствует эффект от применения некоторых сосудорасширяющих средств. В то же время при вазодилататорной форме болезни Меньера сосудорасширяющие лекарственные вещества вызывают тахикардию и болевые ощущения в области сердца [26]. Не исключено, что нарушения мозгового кровообращения при болезни Меньера имеют те же механизмы, что и при возникновении и развитии гипертонической болезни.

В обширнейшей литературе по проблемам патогенеза артериальной гипертонии имеются данные о том, что при гипертонии уменьшается просвет сосудов из-за утолщения их стенок и происходит изреживание сосудистой сети во многих органах, в том числе и в мозге, а запасы медиатора в адренергических терминалях, указывают на повышенную симпатическую активность. Причины ее повышения пока не ясны и подвергаются активному обсуждению. Так, например, известно, что гипоксия мозга, даже локальная, способна вызвать мощную активацию СНС и подъем артериального давления (АД). В связи с тем, что гипоксические зоны в мозге возникают вследствие изреживания сосудистой сети, и областей с низким напряжением кислорода в ткани мозга значительно больше у гипертензивных животных, чем у контрольных, возможно, что на этом замыкается "порочный круг" обратных связей: подъем артериального давления – ответ сосудистого русла, связанный с сужением и закрытием части сосудов – возникновение гипоксических зон – активация СНС – подъем АД [30]. Это обстоятельство требует диагностики индивидуального состояния СНС у больных при лабиринтопатии и изыскания новых способов лечения, оказывающих эффективное влияние на мозговую гемодинамику без выраженного изменения кровотока в сердце.

В связи с вышесказанным не вызывает сомнения тот факт, что ВНС принимает участие в развитии дистрофических изменений структурных образований вестибулярного анализатора, включаясь в "порочный круг" патогенеза вестибулярных расстройств. Доводы, обосновывающие возможность вовлечения вестибулярного анализатора в нейродистрофический процесс при изменениях нейровегетативного статуса настолько важны, что необходимо выделить в обзоре специальные разделы и изложить более подробно сведения о структурно-функциональной организации вестибулярной системы и изменениях в организме при действии раздражителей, специфических для вестибулярных рецепторов, но оказывающих влияние и на состояние ВНС.

Структурно-функциональная организация вестибулярной сенсорной системы.

У высших животных, и, особенно, у человека полноценное преобразование потока внешних сигналов в нервный код, заключающий в себе всю совокупность признаков воспринимаемого объекта с оценкой его биологической и социальной значимости, осуществляется лишь при участии взаимосвязанного функционирования зрительной, слуховой, вестибулярной, висцеральной и других сенсорных систем, т.е. динамическим комплексом взаимодействующих между собой элементов, по существу представляющим собой единую информационную систему, включающую множество подсистем [3]. Естественно, что центральные образования такого комплекса состоят не только из специфических сенсорных аппаратов, но и из аппаратов контроля, управления и регулирования, необходимых для осуществления целостной функции. Одной из таких подсистем является так называемая статоакустическая система, которая в свою очередь традиционно подразделяется на слуховой и вестибулярный анализаторы [7]. При этом вестибулярный анализатор связан не только со статикой (стабильным положением тела в пространстве), но и с кинематикой (координацией движений, т.е. перемещением тела и его частей в пространстве). Органом статики служит преддверие лабиринта, а органом кинематики – полукружные каналы. Таким образом, термин статоакустическая система является не совсем адекватным и может быть использован только с учетом ряда особенностей, присущих вестибулярному анализатору.

Современные представления об организации статоакустической системы млекопитающих основаны на данных нейрофизиологии, анатомии и нейроморфологии, полученных при изучении в сравнительном аспекте ее эволюционных и адаптивных преобразований. В свете этих представлений любая функция млекопитающих полисенсорна и поэтому, несмотря на то, что конструкция вестибулярного анализатора у разных животных в значительной мере связана со спецификой его функциональной деятельности, статоакустическая система в целом ни у одного вида не может быть строго локализованной, т.е. привязанной к определенным структурам мозга, тем более, что ее периферический отдел – внутреннее ухо – представляет собой соединение двух различных аппаратов: собственно слухового и вестибулярного, где кортиев орган улитки является рецептором звуковой сигнализации, а полукружные каналы и мешочки преддверия – "рецептором пространства", участвующим не только в передаче и анализе информации из внешней среды, но и в организации сложных движений головы и всего тела. Поэтому понятие о вестибулярном анализаторе также является весьма условным, однако до настоящего времени используется для удобства изучения внутрисистемных и межсистемных взаимодействий в конкретных ситуациях реализации программы действий, направленных на достижение определенной цели.

 Возникнув на основе боковой линии рыб, вестибулярный и слуховой анализаторы у амфибий и птиц практически не отделены друг от друга, и только у млекопитающих в составе единой системы начинают формироваться относительно самостоятельные слуховые и вестибулярные образования [7, 8, 17]. Именно поэтому многие морфо-функциональные особенности статоакустической системы обусловлены не столько спецификой обработки внешних сигналов, сколько эволюционно более поздним по сравнению с другими анализаторами структурным обособлением слуховых и вестибулярных звеньев ЦНС. Формирование самостоятельных ядер из нейронных групп, перерабатывающих обобщенную информацию, протекало у наземных позвоночных в несколько этапов и сопровождалось перераспределением клеточного материала на каждом уровне головного мозга. При своем возникновении подкорковые слуховые и вестибулярные ядра "захватывали" области, обслуживающие несколько видов чувствительности и заполненные нервными клетками ретикулярного и моторного типов. Входя в состав нового образования, эти области сохранили связи со структурами другой специализации и осевой ретикулярной формацией, поэтому в отличие от других сенсорных центров, слуховые и вестибулярные подкорковые центры содержат в своем нейронном наборе, помимо специализированных клеток, большое количество ретикулярных элементов и близких к ним форм, а также собственные мотонейроны. Такие популяции нервных клеток характеризуются практически неограниченным полиморфизмом, способностью включаться в любые цепи передачи специфической и неспецифической информации и продуцировать специализированные формы ганглиозных клеток: кисточковые длинноаксонные нейроны, звездчатые и гранулярные короткоаксонные и ассоциативные элементы, которые перекодируют и передают различные импульсы в вышележащие и нижележащие отделы, формируют ядра и особые межъядерные скопления, афферентные и эфферентные пути, аккумулируя и интегрируя информацию, поступающую от различных анализаторов для выработки адекватных программ действий [3, 7, 13].

При сопоставлении низших млекопитающих с субприматами видно, что диапазон возможностей животных тесно коррелирует с уровнем развития не только самих специфических сенсорных аппаратов, но и мозговых структур, обеспечивающих интеграцию и координацию их деятельности [3]. Активная роль статоакустической системы высших животных в пространственной ориентации, развитии чувства ускорения, вибрации, гравитации, а также в организации специфического общения между индивидами обеспечивается в основном локализацией слуховых и вестибулярных корковых зон и подкорковых центров в непосредственной близости друг от друга, наличием в их нейронном наборе сходных клеток, объединением нервных проводников и едиными рецепторными полями [7]. Одним из существенных результатов эволюции статоакустической системы является постепенное формирование многоканальности передачи сенсорной информации в высшие этажи мозга. Это свойство проявляется уже на рецепторном уровне периферического отдела системы в виде специализаций отдельных элементов и закрепляется на центральных уровнях, которые локализованы во всех участках головного мозга от вестибулярных ядер продолговатого мозга до мозжечка и коры полушарий большого мозга включительно. Чем выше положение животного в эволюционном ряду, тем большее число специализированных каналов может быть выделено в пределах системы. У высокоорганизованных животных локальное распределение информации строится следующим образом: специфические каналы передают информацию о физических параметрах сигнала, ассоциативные – о его биологической и социальной значимости, а деятельность неспецифических каналов, связанная с активацией неспецифических мозговых систем, заключается в поддержании общего уровня возбудимости сенсорных аппаратов [3]. Поканальность сигнализации определяет многоуровневый или многоэтажный характер передачи и обработки сенсорных сообщений. При этом надежность каналов связи обеспечивается благодаря частичному взаимному перекрытию нейронных полей, когда терминали одного нейрона подходят к нескольким нейронам следующего уровня и сам он контактирует, получая импульсацию, сразу с несколькими нейронами предыдущего уровня. Следовательно, четкая линейность проведения информации по независимым каналам не соблюдается. Вся система переключений в статоакустической системе строится таким образом, чтобы обеспечить как точную связь однозначных элементов на всех уровнях, так и возможно более широкие взаимодействия между всеми элементами одного уровня, который работает по принципу дивергенции и представляет собой координационный аппарат, где происходит поэтапная обработка, передача или хранение информации. Оба эти механизма переключений необходимы для неискаженной передачи сведений об отдельных признаках и деталях, наряду с объединением их при формировании целостного образа. С помощью этих механизмов осуществляется принцип множественных проекций на кору больших полушарий, тесно связанный с многоканальностью проводящих систем. Эти проекции организованы специфическими моно- и олигосинаптическими быстропроводящими и полисинаптическими (неспецифическими и ассоциативными) путями, передающими информацию, возникающую в результате взаимодействия различных каналов сенсорной системы [14]. Для этого между каналами связи существуют реципрокные взаимоотношения как внутри одного уровня, так и межуровневые. Ассоциативный канал на всех его уровнях получает афферентацию от специфических и неспецифических нейронов и с помощью обратных связей может регулировать деятельность последних. Механизмы обратных связей лежат в основе таких процессов, как "центральное обострение", "центральное огрубление", "переменность" качественных характеристик, приспособление к текущим условиям [3]. Таким образом, сенсорная система состоит не из лестницы релейных образований, а из аппаратов управления процессами обработки и передачи информации с одних уровней на другие, причем каждый уровень системы работает на основе как минимум двух входов: входа информации и входа управления.

В результате физиологических и морфологических исследований в так называемой вестибулярной системе выделены периферические и центральные уровни [4, 6, 7, 8, 13, 14, 17]. К периферическим относятся рецепторный (рецепторные клетки полукружных каналов и мешочков преддверия) и ганглионарный (нервные клетки вестибулярных ганглиев), к центральным – стволовые и корковые [12, 18, 29, 40].

Первичный центральный уровень сформирован вестибулярными ядрами в области каудальной части моста и краниальной части продолговатого мозга. Волокна вестибулярного нерва, связанного с полукружными каналами внутреннего уха, вместе с отростками нейронов слуховых и вестибулярных ядер продолговатого мозга формируют толстый пучок волокон – трапециевидное тело (ТТ).

Второй центральный уровень локализован в варолиевом мосту и представляет собой сложную многоканальную систему, осуществляющую бинауральный анализ сигналов, организующую обратные влияния на рецепторы улитки и взаимодействующую с другими бульбарными образованиями мозга, нижележащими и вышележащими уровнями статоакустической системы. Структуры, составляющие этот уровень, большинством исследователей делятся на три группы. Первую из них формируют ядра верхнеоливарного комплекса (ВОК), вторую – периоливарные клеточные группы или ретрооливарные ядра, а третья представляет собой волокнистую структуру – трапециевидное тело (ТТ) с собственными ядрами, которые чаще называют преоливарными. В ТТ происходит перекрест путей от нижележащих вестибулярных ядер ствола, а среди преоливарных ядер выделяют 3 вестибулярных ядра: медиальное, латеральное и вентральное.

Существенной особенностью клеточного строения ядер ТТ является присутствие в каждом из них истинных зернистых клеток и структур, близких к ним по строению клеточного ядра, а также одиночных крупных нейронов, не связанных ни с одним из ядер. По-видимому, такие клетки собирают и интегрируют информацию от множества приводящих систем и представляют собой элементы аппаратов управления данного уровня.

Важнейшим подкорковым вестибулярным центром, на уровне которого заканчивается анализ сигналов, достаточный для организации ориентировочного поведения и настройки всей системы, является заднее, или нижнее, двухолмие. На этом уровне среднего мозга зарегистрированы вызванные потенциалы при стимуляции вестибулярного нерва и вестибулярных ядер ствола. От задних холмов большое количество волокон направляется к ядрам внутреннего коленчатого тела (ВКТ), образуя ручку заднего холма. Некоторые волокна передних отделов задних холмов включаются в тектоспинальный моторный тракт и в составе латеральной петли направляются к ядрам ТТ. Ядра ВКТ – субталамическое и супрагеникулярное развиваются в филогенезе одновременно с корой, которая оказывает существенное влияние на функциональное состояние их нейронов.

В области, расположенной ростромедиально от ВКТ и примыкающей к вентральному постлатеральному ядру таламуса зарегистрированы вызванные потенциалы, возникающие после стимуляции вестибулярных ядер, а стимуляция самой этой зоны сопровождается появлением ответов в корковой проекционной зоне вестибулярного нерва. Таким образом, вестибулярные импульсы могут поступать в кору через нейроны таламуса [46].

Конечный уровень классического вестибулярного пути, располагается в коре височной и лобной долей. В настоящее время полагают, что для вестибулярных импульсов, направляющихся в корковые зоны, имеется несколько путей: моносинаптические и олигосинаптические пути от различных уровней вестибулярной системы, минующие таламический уровень], пути, переключающиеся в ядрах таламуса, а также церебеллоталамические и церебелло-церебеллярные пути, образованные волокнами, переключающимися в ядрах червя и полушарий мозжечка. Такое представление сложилось на основе электрофизиологических и морфологических исследований, и подтверждается данными о связях различных структур друг с другом и, особенно, сведениями о связях мозжечка, его коры и ядер с различными звеньями вестибулярной системы. В связи с этим аксоны клеток Пуркине стали рассматриваться как важный, а в некоторых случаях конечный путь регуляции деятельности вестибулярных ядер ствола и рецепторных клеток периферического уровня – внутреннего уха. В настоящее время постулировано, что мозжечок является частью мозга, приспособленной для быстрого и эффективного считывания информации, поступающей к нему по всем специфическим сенсорным каналам, в том числе вестибулярной, слуховой, зрительной, двигательной и даже интероцептивной чувствительности, а эфферентные церебеллярные волокна направляются к различным зонам коры большого мозга, сенсорным, моторным, вегетативным ядрам ствола и периферическим рецепторным полям, оказывая на них управляющее воздействие. Это положение свидетельствует о том, что мозжечок, имеющий двусторонние связи, по которым непрерывно курсируют импульсы к нему и от него, предназначен для интеграции афферентной сигнализации и управления анализаторными системами на различных уровнях с определенной целью – сохранения баланса взаимодействия организма с внешней средой и поддержания его гомеостаза [44].

В коре большого мозга распределение вестибулярных зон связано с положением животных в эволюционном ряду. Основные сведения о локализации проекционных зон вестибулярного анализатора получены с помощью методики вызванных потенциалов и подтверждены данными нейроморфологии. Так, электрические стимулы, наносимые на вестибулярные ядра, у большинства животных вызывают генерацию потенциалов в передних участках супрасильвиевой и эктасильвиевой извилин. Кроме того, в передней части височной коры выделена вторая зона, где у кошки, например, существует пространственная дифференциация представительства нервных веточек латерального и фронтального полукружных каналов и утрикулюса. У обезьян основная вестибулярная зона локализована у основания интрапариетальной борозды между первой и второй соматосенсорными зонами, а вторая вестибулярная зона определяется в моторной коре кпереди от нижнего участка центральной борозды. У человека вестибулярные зоны выделены в задних отделах верхней височной извилины в районе сильвиевой борозды, у основания постцентральной и в области интрапариетальной борозды. Височные и лобные ассоциативные зоны принимают участие не только в анализе сенсорных посылок, но в сохранении и воспроизведении следов вестибулярных раздражителей. Результаты экспериментальных исследований с вживленными электродами в височные или лобные доли мозга, кору мозжечка, гипоталамус, гиппокамп показали, что действие вестибулярных раздражителей, вибрации, например, определяется не только прямым воздействием на периферический уровень вестибулярной системы и ее центральные структуры и каналы связи, но и нарушением межсистемных взаимодействий, в том числе и взаимодействий между вестибулярной системой и ВНС.

Изменения в организме при действии вибрации, ускорения и в условиях невесомости.

Вибрация, будучи специфическим сигналом для вестибулярной сенсорной системы, в то же время является мощным общебиологическим раздражителем. При резко повышенной интенсивности и длительности воздействия она вызывает разнообразные структурные и функциональные изменения в рецепторных и нерецепторных органах и тканях, что дает основание говорить об ее неблагоприятном влиянии на все функциональные системы организма. Несмотря на то, что первичное восприятие осуществляется в основном периферическими клетками и нервными окончаниями, неблагоприятное воздействие вибрации проявляется неспецифическим образом в виде изменений приспособительных возможностей организма в целом. В настоящее время считается, что функциональные сдвиги в нервной системе, затрагивающие ее трофическую функцию, а также в сердечно-сосудистой системе, которые в известной мере реализуются через нейротрофические влияния на периферические ткани и органы, предшествуют развитию специфических изменений в вестибулярном анализаторе. Так, например, по мнению большинства авторов, формирование патологического процесса при вибрационном воздействии происходит постепенно и начинается с неспецифических проявлений вегетососудистой дисфункции [1, 12, 16, 20, 22].

Общеизвестно, что механические колебания в окружающей среде воспринимаются как специфическими рецепторами, так и нерецепторными клетками. Рефлекторные реакции организма, вызванные вибрацией, начинаются с возбуждения специфических высокочувствительных рецепторов кожной, двигательной и висцеральной систем. Помимо собственно механорецепторов, высокоспециализированными рецепторными клетками, воспринимающими вибрацию, являются клетки мешочка преддверия. При сравнении данных, полученных на рецепторных клетках при действии звука и вибрации, наблюдается сходство в характере изменений [45]. Вибрация, как и звук, оказывает значительное влияние на соматические периферические и центральные нервные структуры, и изменения, обнаруживаемые в них, также имеют сходный характер. Вместе с тем существуют и определенные различия, особенно в интенсивности изменений, обусловленные в свою очередь тем, что физическое влияние вибрации распространяется непосредственно на весь организм, имеет значительную поверхность контакта, несколько типов раздражаемых рецепторов и большое их количество [1].

Состояние при патологическом действии вибрации выделяют в качестве самостоятельной нозологической формы заболевания – вибрационной болезни [22]. В соответствии с классификацией, утвержденной в 1982 году, различают: I стадию – начальные проявления, выражающиеся ангиодистоническим, церебральным или периферическим вегетовестибулярным синдромами и синдромом вегетосенсорной полиневропатии; II стадию – умеренно выраженные проявления, которые сводятся к церебропериферическому ангиодистрофическому синдрому и синдрому вегетосенсорной полиневропатии в сочетании с функциональными нарушениями нервной системы (неврастении); III стадию – выраженные проявления, включающие в себя синдромы сенсомоторной полиневропатии, дисциркулярной энцефалопатии и энцефалополиневропатии. Перечисленные синдромы свидетельствуют о том, что для вибрационной болезни на ранних ее стадиях характерны дистрофические изменения в самой нервной ткани и трофические нейрогенные нарушения в периферических тканях и органах, хотя значительное место в механизмах происхождения этих расстройств занимает и непосредственное влияние на ткани травмы вибрационного характера, в частности локальные воздействия на многочисленные тканевые экстеро- и интерорецепторы. Как раздражитель вестибулярного аппарата, вибрация приводит к нарушению восприятия и оценки времени, координации движений, общему снижению скорости переработки информации, особенно при частотах 4‑11 Гц. Вместе с тем при этих частотах у людей снижается уровень экскреции НА и увеличивается уровень экскреции А с мочой [22]. Пытаясь уточнить механизмы возникновения сосудистых нарушений при вибрационной болезни, у пациентов обнаружили вазопастические нарушения; перестройки микроциркуляции и изменения проницаемости сосудистой стенки в различных тканях; снижение уровня ЦАМФ и увеличение уровня ЦГМФ в плазме крови, что играет определенную роль в возникновении спазма сосудов; ранние нарушения липидного обмена, диспротеинемию, снижение содержания серотонина и увеличение активности холинэстеразы, активацию кининовой системы [1]. Помимо периферических вегетососудистых сдвигов были выявлены признаки нарушения функционального состояния ЦНС и мозгового кровообращения, что проявляется формированием церебрального ангиодистонического синдрома. При прогрессировании болезни отмечалась генерализация выявленных периферических вегетососудистых нарушений. Анализ полученных данных показал определенную зависимость между снижением уровня общего мозгового кровотока и выраженностью периферических вегетососудистых нарушений. У большинства обследованных больных вибрационной болезнью было выявлено как спастическое, так и атоническое состояние сосудов, смена ускоренного и замедленного тканевых кровотоков, брадикардия. Исследования динамики нейроциркуляторных перестроек выявили, что основные изменения происходят в субклиническом периоде и усугубляются в последующих стадиях заболевания, причем в субклиническом периоде отмечена активация как симпатического, так и парасимпатического отделов ВНС. В 1 стадии болезни наблюдали усиление нарушений с той же направленностью, во 2 – снижение вегетативной активности и замедление тканевого кровотока, направленное на компенсацию микроциркуляторных расстройств. В стадии остаточных явлений имели место сосудистые нарушения как на периферии, так и в области головного мозга. Обобщая результаты исследования больных вибрационной болезнью, авторы указывают, что эти изменения являются выражением недостаточной компенсации нарушенных механизмов регуляции, обусловленной присоединением органических сдвигов [1, 12, 18, 20].

Интенсивные экспериментальные исследования, которые проводятся в настоящее время с целью определения механизмов взаимодействия вибрационной энергии с биологическими структурами, подтвердили, по крайней мере, тот факт, что повышение порога виброчувствительности затрагивает весь организм: нервную, сердечно-сосудистую, дыхательную и выделительную системы, желудочно-кишечный тракт, различные виды метаболизма и все контуры регуляции. Суммируя результаты исследований последних лет, можно выделить такие факторы проявления действия вибрации на организм: значительное подавление физической выносливости, связанное не только с изменениями в мышцах, но и с угнетением всех видов обмена – белкового, окислительного и липидного; нарушение микроциркуляции и структурные изменения сосудов различного калибра: вовлечение в процесс всех видов контуров регуляции, которые претерпевают нарушения трофического состояния и функциональной активности в результате действия вибрации, вызывающей во всех органах более сильные изменения, чем звуковое раздражение. Так, например, для почек и подкорковых образований головного мозга эффект действия вибрации появляется почти в 10 раз интенсивнее, чем эффект действия звука. Имеются различия и в преимущественной локализации в головном мозге – максимальная реакция на действие шума проявляется в коре больших полушарий, а на действие вибрации – в подкорковых центрах и мозжечке [1].

Обобщая опыт изучения действия вибрации на организм, большинство авторов приходят к выводу, что среди причин, вызывающих эти изменения, значительная роль принадлежит классическому нейродистрофическому процессу, который приводит к нарушениям взаимоотношений между различными частями нервной системы, дистрофическим изменениям в ней самой и в управляемых ею тканях и органах, т.е. в механизмах развития вибрационных заболеваний принимают участие все те факторы, которые используются нервной системой при осуществлении своей трофической функции. Вместе с тем этот процесс отличается рядом особенностей по сравнению с НДП, возникающим, например, при действии звука и шума. Своеобразие НДП при вибрационном воздействии заключается в том, что нервная система получает значительно большее количество стимулов по афферентным путям от мехорецепторов, хеморецепторов, нерецепторных тканей, чем при действии других специфических раздражителей [1].

Ускорение. В настоящее время большое количество людей при выполнении своей работы подвергаются кратковременному, но значительному по интенсивности, весьма частому, хотя и прерывистому воздействию, связанному с изменением скорости и направления движения. При этом вертикальное, сагиттальное и горизонтальное направления движения могут сменяться большим количеством промежуточных [21]. Для вестибулярной системы важно не само движение и его направление, а изменение его скорости, а также изменение направления, которое непременно влечет за собой смену ускорения. В экспериментах показано, что после воздействия +Gz концентрация глюкозы и молочной кислоты в тканях головного мозга повышалась, уровень гликогена не изменялся, а общая ферментативная активность ЛДГ значительно уменьшалась. В результате действия ускорения в тканях головного мозга появлялся выраженный отек, а в коре головного мозга и мозжечке – венозная гиперемия с очагами ишемии. В пирамидных клетках коры и клетках Пуркине мозжечка имел место хроматолиз и агрегация тигроидного вещества. Установлено, что после воздействия одноразовых ускорений "спина-грудь", "грудь-спина", "голова-таз" плотность сосудисто-капиллярного русла снижалась в наружном коленчатом теле и переднем двухолмии. Длина микрососудов в наружном коленчатом теле незначительно колебалась по сравнению с контрольными цифрами после ускорения "таз-голова" и несколько уменьшалась после ускорения "спина-грудь", "грудь-спина", "грудь-таз". Критическая толщина нервной ткани увеличивалась при ускорении "спина-грудь", "грудь-спина", "грудь-таз" и уменьшалась при ускорении "таз-грудь". Нейроваскулярные изменения в переднем двухолмии под влиянием одноразового ускорения сходны с изменениями в наружном коленчатом теле. При многодневном влиянии ускорения плотность сосудисто-капилярного русла в наружном коленчатом теле, а также показатели нейроваскулярных отношений увеличивались при ускорении "грудь-спина", "таз-грудь" и уменьшались при ускорении "грудь-спина", "грудь-таз". Многократное действие ускорения вызывало большие сдвиги в микроциркуляции подкорковых центров зрения, однако целостность сосудов при этом не нарушалась даже при ускорении "таз-грудь" [1]. У человека в условиях перегрузки "голова-таз++Gz" обнаружены изменения в бассейне сонной артерии и плечевой артерии [1].

Выраженное сходство между повреждением миокарда, наблюдаемым в эксперименте после воздействия ускорения и после введения больших доз инотропных агентов, ясно указывает на вовлечение катехоламиновых нейромедиаторов в патогенез повреждающего действия перегрузок.

Невесомость. В условиях земного существования поддержание равновесия и ориентация тела человека в пространстве обеспечивается совокупной деятельностью органов чувств, ведущую роль в которой играет вестибулярный аппарат. Его сигналы информируют ЦНС о направлении и величине действующих на тело гравитационных и инерционных сил. В условиях невесомости вследствие уравновешивания гравитационных сил функции вестибулярной системы и ее взаимодействие с другими системами нарушаются, что приводит к возникновению космической формы болезни движения [27, 28]. В развитии космической формы болезни движения некоторые исследователи приписывают важную роль существованию врожденной отолитовой асимметрии, которая на Земле компенсируется ЦНС. В условиях невесомости эта компенсация теряет физиологическое значение, что вызывает возникновение асимметрии импульсации с правого и левого отолитов, которая присоединяется к симптомокомплексу болезни движения, но вскоре эта асимметрия прекращается после приспособления организма к новой ситуации. При возвращении на Землю приобретенное в невесомости равновесие в деятельности отолитовых органов нарушается, возникает дисбаланс в импульсации правого и левого лабиринтов, что приводит к развитию послеполетных вестибулярных нарушений.

В качестве одного из факторов, способствующих развитию вестибулярных нарушений в космическом полете, рассматривается изменение гемодинамики и водно-солевого баланса. Предполагается, что венозное полнокровие в сосудах головного мозга, особенно в вертебро-базилярном бассейне, может выступать в роли одного из механизмов нарушений ликворно-эндолимфатической динамики с развитием расстройств в системе вестибулярного анализатора [42, 43]. Болезнь движения возникает у каждого пятого космонавта и проявляется по-разному, начиная от головокружения и неприятного ощущения тяжести в животе до рвоты, что связано с застойной циркуляторной ишемией в вертебробазилярном бассейне. Косвенным подтверждением наличия церебральных гемоциркуляторных реакций может служить картина глазного дна: в первые часы после посадки при офтальмоскопии у многих космонавтов наблюдалось сужение артерий и расширение вен сетчатки.

У многих заметно увеличивалась амплитуда отклонений центра тяжести тела. Резко снижался расход энергии на деятельность антигравитационных мышц, уменьшалось тоническое напряжение скелетной мускулатуры. Не вызывает сомнения, что эти нарушения связаны с адаптационно-трофическими процессами. В космическом пространстве не требуется должного напряжения скелетной мускулатуры для поддержания позы, преодоления массы тела при передвижении, регуляции объемов жидких сред и периферической гемодинамики. В космическом полете у человека происходит реорганизация привычных позных установок, всей локомоторной и позно-координаторной деятельности. В послеполетном периоде у многих космонавтов выявляются отчетливые признаки снижения устойчивости к физической нагрузке и ортостатической толерантности. Почти у всех наблюдались в разной степени выраженное нарушение регуляции вертикальной позы с нарушением походки и неуверенностью в позе Ромберга. У некоторых космонавтов выявлялся отчетливый тремор пальцев вытянутых рук. При ходьбе наряду с неуверенной и шаткой походкой обнаруживались нарушения равновесия при поворотах, невозможность стояния на одной ноге. Космонавты ощущали увеличение тяжести предметов, собственного тела и его частей, затруднения в прилагаемых мышечных усилиях при попытках к действиям. У части космонавтов появлялась асинергия Бабинского при попытке встать из положения "лежа", адиадохокинез (асимметричность быстрой пронации и супинации вытянутых вперед рук). Таким образом, изменение статики, походки, координации движений, в разной степени выраженные, наблюдались у всех космонавтов.

Результаты специальных исследований влияния нервной системы на опорно-двигательный аппарат показали, что в условиях невесомости расстраивается деятельность вегетативных образований диэнцефальной области в стволовой части мозга, снижает тонус симпатических центров. Перестройка функций нервной системы соответственно новым гравитационным условиям может сопровождаться кумуляцией неблагоприятных сдвигов, а в ряде случаев и срывом механизмов адаптации [1]. Нарушение адаптационно-трофической функции ВНС проявлялось в том, что у некоторых космонавтов в полете фиксировались неустойчивость сердечного ритма, изменение предсердно-желудочковой проводимости, появление синусовой аритмии, единичные экстрасистолы. На фоне снижения ортостатической устойчивости наблюдалось изменение рефлекса Даньини-Ашнера, усиление гипергидроза, а также выраженности и стойкости дермографизма. В невесомости уменьшался градиент (перепад) венозного давления между сосудами различных областей, и, следовательно, увеличивалась роль других механизмов, обеспечивающих приток венозной крови к сердцу. Иногда наблюдалось стойкое увеличение показателя пульсового кровенаполнения сосудов головного мозга при одновременном уменьшении тонуса мелких сосудов этой области.

Перераспределение жидких сред организма, растяжение центральных вен и предсердий воспринимаются организмом как увеличение объема жидкости, что приводит к частичной потере воды и ионов калия путем включения гипоталамических механизмов, тормозящих секрецию ряда гормонов, уменьшающих жажду и повышающих секрецию веществ, способствующих выделению ионов натрия из организма [23].

Под влиянием факторов космического полета происходит деминерализация костей нижних конечностей. Она представляет собой процесс, первично вызываемый рефлекторно с остео- и миорецепторов этих конечностей, стимулируемый сначала эффекторными нервами, а затем, вторично, гормонами эндокринных желез, включаемых в реакцию организма на невесомость. Изменение минеральной насыщенности костной ткани и снижение ее механической прочности наблюдалось также и при исследовании животных, совершавших полеты на биоспутниках, при этом отмечено торможение роста трубчатых костей и периостального роста.

Изменения обмена веществ и гормонов в организме человека во время и после длительных космических полетов выявлены по показателям широкого спектра. Механизм вовлечения эндокринных желез в реакцию на действие факторов космического полета включает в себя афферентные, в том числе вестибулярные, пути, гипоталамус с его передними ядрами, ядрами аденогипофизотропной, эрго- и трофотропных зон, аденогипофиз, симпатический и парасимпатический отделы вегетативной нервной системы. Более выраженная психоневрологическая, вегетативная нервная и сосудистая симптоматика, чем нейроэндокринологическая, при космическом полете и после него позволяет полагать, что большинство изменений в организме является результатом прямого нервного влияния на функции органов и обмен веществ, определяющего их специфическую функциональную активность и трофическое состояние [1].

Комплексный анализ различных процессов возникающих в организме при действии специфических вестибулярных раздражителей и вибрации показывает, что для вестибулярной системы, как и для любой другой сенсорной функциональной системы нет никаких особых защитных механизмов: при любых воспринимаемых воздействиях имеют место структурные перестройки, а изменения, происходящие в подсистемах или отдельных частях системы по отношению к системе в целом, определяются как адаптивные, компенсаторные или патологические. Окончательно сложилось представление о том, что действующие в организме биологические регуляторы, обеспечивающие гомеостаз, в определенных условиях не в состоянии полностью восстановить нарушенное равновесие метаболических процессов, возникающее при интенсивной деятельности вестибулярного анализатора в период адаптации к внешним индукторам, следствием чего являются различные экстраауральные патологические проявления. Утвердилось мнение, что термин "нейроциркуляторная дистония", при описании патологических изменений вестибулярной системы, характеризует не столько нарушение тонуса сосудов, сколько дисфункцию центральных аппаратов, регулирующих кровообращение, и чаще всего нейроциркуляторная дистония является выражением невроза высших вегетативных центров [1]. Исследования вегетативных реакций на вибрацию, ускорение и изменение силы тяжести показали снижение возбудимости ВНС, инертность вегето-сосудистого компонента, прямую корреляционную зависимость вегетативных нарушений с нарушениями вестибулярной функции [1, 4]. Регистрация основных функциональных показателей вегетативной реактивности на действие внешних и внутренних раздражителей: силы реакции (размах колебаний вегетативных показателей) и ее длительности (время возврата показателей к исходному уровню) – используется как диагностическая информация, которая дает возможность объяснить основные клинические синдромы поражения вестибулярной системы, обосновать методы ранней диагностики и профилактики заболеваний [1, 9].

Резюмируя обзор литературы, следует еще раз подчеркнуть, что современные клинические и экспериментальные исследования подтверждают адаптационно-трофическую функцию ВНС и активную роль центральных и эфферентных звеньев трофического рефлекса в развитии генерализованного НДП.

Из анализа литературы ясно, что особую роль в поддержании оптимального трофического состояния тканевого субстрата, а также в развитии НДП, играет гипоталамус, оказывающий нервнопроводниковые и нейрогуморальные регулирующие влияния на метаболизм, функциональную активность и структурное состояние тканей и органов посредством выделения определенного количества веществ – биорегуляторов, поступающих к клеткам транс- и парасинаптическими путями. Наиболее изученными и важными регуляторами, опосредующими трофические влияния, являются моноамины и ацетилхолин. При дефиците биосинтеза, чрезмерном расходовании этих веществ, ослабленном их транспорте по симпатическим и парасимпатическим волокнам и терминалям происходят дистрофические изменения в нервной системе, других контурах регуляции и развиваются нервные или нейрогенные дистрофии во всех специфических функциональных системах организма. При этом влияние нейромедиаторов и нейрогормонов на развитие нейрогенных дистрофий определяется не только количеством этих веществ, но и способностью тканей воспринимать изменение их концентрации. От уровня чувствительности тканей зависит функционирование механизма обратной связи, осуществляющейся нервным и гуморальным путями, сила, направленность и продолжительность реакций всех контуров регуляции и самих функциональных систем на стимулы из очага раздражения. Поэтому нервная система определяет не только уровень синтеза, выделения и содержания биологически активных веществ в организме, но и интенсивность использования их тканями, осуществляя модулирующий эффект, который также меняется при развитии НДП, и наибольшие изменения чувствительности испытывают те тканевые образования, которые претерпевают наибольшие дистрофические сдвиги.

Вместе с тем из обзора видно, что в литературе, посвященной вестибулярным дисфункциям, представлены многочисленные сведения о развитии НДП, связанного с внешними для вестибулярной системы индукторами, и недостаточно освещены вопросы развития морфо-функциональных изменений, индуцируемых ВНС. Имеются физиологические и биохимические данные об изменениях функциональной активности симпатического и парасимпатического отделов ВНС, и лишь единичные указания на морфологические перестройки в центральных образованиях слухового и вестибулярного анализаторов при развитии НДП.

В научно-исследовательских разработках не полностью отражены корреляции между клиническими проявлениями симптомокомплексов и синдромов, имеющих в своей основе нарушения регуляции со стороны ВНС, и патологическими изменениями в центральных структурах вестибулярного анализатора. Поэтому проблема влияния ВНС на вестибулярную функцию далеко не исчерпывается приведенными материалами и подлежит дальнейшему целенаправленному изучению. Перспективность поисков дополнительных резервов устойчивости организма в условиях действия вибрации, ускорения и невесомости во многом зависит от расшифровки закономерностей вегето-вестибулярных взаимоотношений.
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Influence of the vegetative nervous system on a morpho-function state 
of a vestibular analyzer
T.I. Shustova, I.L. Avdeenko

S.-Peterburg

Abstract. In the review of the literature the items of information on influence vegetal (independent) nervous system (VNS) on morph-functional condition central and peripheral of formations vestibular analyzer are submitted. The essence of adaptation-trophical function VNS is opened, the representation about trophical reflex and neuro-distrophical process is given. The structurally functional organization vestibular of touch system and change in organism is in details described at action of vibration, acceleration and in conditions of weightlessness. As shown, that the changes arising in various tissues and organs, including a head brain, at action irritants of vestibular system, have a vegetal component. As emphasized, that the authentic knowledge about vegeto-vestibular mutual relation is necessary not only for perfection of pathogenic treatment of the people suffering by diseases vestibular system, but also for development of methods of increase of stability organism in those changes of external environment which are the factors of development vestibular infringements at a system level.
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Надтреснутость разума, конфликт и медиаторство

Е.Н. Ивахненко

Кабардино-Балкарский госуниверситет, Нальчик
В статье рассматриваются онтологические корни конфликта. Показано, что выход конфликта за пределы человеческих отношений невозможен, но можно осуществить “перехват управления”. Для этого предлагаются различные стратегии посредничества (медиаторства).

"Добрые поначалу, но беспорядочные сами в своих

действиях, они исполнены нетерпимости к другим"

Гоголь Н.В. Мертвые души. Том второй. Глава I
Нельзя, вероятно, считать, что торжество разумности призвано устранить конфликтность как таковую. И в то же время у человека нет других средств, кроме разума, чтобы бороться с разрушительными воздействиями возникающих конфликтов.

Странные эти пифагорейцы. Они уподобляли умных людей прямой линии, глупых – разнообразным кривым. Совместить прямые линии гораздо легче, тогда как слить в единое кривые практически невозможно. Читай: умным людям проще объединиться для совместных действий, для глупых такая задача неосуществима. Последующая история показала, что все обстоит с точностью до наоборот. Применительно к России, расхождение с античными аналогиями становится прямо-таки вопиющим: умные и образованные чаще всего конфронтируют, тогда как недостаток ума и образованности подталкивает "сбиваться в стайку", "дружить против". Почему так?

Слишком наивно полагать, что причина целиком в греко-платоновской традиции, разделявшей иллюзию единой (одной) истины, к которой подтягивает человека обучение и образование. Дело, вероятно, не только в специфике античного философского дискурса. Сам человек был еще неведом, и только в последующие эпохи были открыты другие стороны его духовности. Человек, как оказалось, не только познающее, моральное и эстетическое существо, но и существо, способное пренебрегать истиной как таковой, как раз потому, что она истина. Такое пренебрежение демонстрирует, к примеру, "подпольный человек" Ф. Достоевского.

В данном случае речь не идет о сознательном приятии зла или о фрустрационной агрессивности как предметах этики и психоанализа. Речь идет о надтреснутости самой сути рационального в человеке, выводимой из всей западноевропейской философской традиции.

Выскажусь иначе. Даже если сегодня всем и каждому явится истина в виде границы дозволенного, "запретной черты", переступив которую мы все погибнем, даже в этом случае с необходимостью (подпольно, а потом, возможно, вполне легально) возникнет "партия переступающих черту". Найдутся также сочувствующие этой партии, которые с пониманием отнесутся к желанию пошарить в пороховом погребе с факелом в руках. Следует признать, что в страдании, горе, трагедии, зле, беспричинной жестокости – в этом рыке из глубины бездны, обращенном не только на других, но и на себя, есть заложенная в самом интеллекте притягательная сила, по характеру воздействия подобная той, которой пользуется удав в первой фазе своего "диалога с кроликом".

Выделим одно обстоятельство – сознательное пренебрежение истиной под различными предлогами: моральными, культовыми, социальными, воспитательными и др. Даже правда больше унаследовала прав, чем ее родная сестра – истина. Попросту говоря, истиной чаще всего пренебрегают, когда сочтут необходимым пожертвовать ей во имя како-то высшей цели. Откуда берет начало этот ставший в XX веке полноводной рекой процесс равноправного утверждения неистинны – лжи?

Начнем с того, что внутри самого рацио со времен Античности так и не нашлось убедительного доказательства, что движение к Истине и движение к Благу – одно и то же движение. Нет в интеллекте и механизма, исчерпывающе убеждающего (подобно формуле А=А), что истина лучше, чем ложь, а порядок всегда лучше, чем хаос. Поэтому реабилитация лжи при подключении к ней значительных интеллектуальных ресурсов вполне может приобрести масштаб, соизмеримый с масштабом всей философской традиции по утверждению истины в познании.

Здесь получает неожиданное разрешение одно из странных положений логики Аристотеля: из лжи следует все, что угодно, в том числе и истина. Как будто Античность, заложившая традицию первенства познавательного способа взаимодействия с миром и подготовившая фронтальное наступление на хаос жизни и мышления, отыскала для себя "аварийный выход" на тот случай, если предпринятая ею атака захлебнется, а дисгармония и хаос перейдут в контрнаступление.

Приведенное положение логики может показаться бессмысленным. Но все, как оказалось, зависит от выбора "пригорка" для наблюдения. Нетрудно заметить асимметрию: из истины следует только истина, из лжи – все, что угодно. Это правило, обнаруженное в самой сути мышления можно продемонстрировать так: возьмем, к примеру, два ложных суждения: "хлеб – это камень" и "камень – съедобен", из которых, по правилу силлогизма, следует истина: "хлеб съедобен". Пользуясь аристотелевским положением, можно вообще освободиться от всякой обязательности в утверждении истины через ложь: если у кентавра два хвоста, то дважды два – четыре. И так можно. Нелепо (по-русски – некрасиво, не гармонично, а значит – беспорядочно и хаотично), но можно. Иначе говоря – вполне логично. С "пригорка" отстаивания гарантированной истины за подобной демонстрацией можно увидеть лукаво скрываемый факт – из лжи, как правило, в подавляющем количестве случаев, следует ложь. А настаивание на применении данной формулы косвенно подтверждает онтологическую санкцию на использование лжи и дисгармонии в качестве путеводителей в топосе существования человека.

Скажем так: речь идет о выданных топографических картах с искаженными координатами, сломанных часах и размагниченных компасах. Представим себе, что мы уже в пути и у нас уже нет возможности вернуться в исходную точку, чтобы заменить лживые путеводители и разоблачить фальсификаторов. Предприятие становится крайне рискованным с весьма ограниченными шансами встретиться в нужном месте и в нужный час. В добавок ко всему, как только мы начинаем пользоваться чем-то подобным, мы получаем возможность снять персональную ответственность с любого из путешествующих, так как непонятно становится кто из них прав и кто виноват: виноваты все (в том числе и карта, часы и компас) и никто одновременно.

Абсурд обрисованной ситуации очевиден. Отсюда два пути: можно его преодолевать, чтобы перейти в проясненное до четкости видения критерия истины пространство, а можно принять абсурд ситуации за то, что Хайдеггер назвал за "домом человека", и, ради сохранения онтологической чистоты момента (своего рода – истины момента), остаться в нем жить. Как осуществить выбор? Ответ где-то в глубине личного, а не в онтосе бытия, там, как оказалось, его нет вовсе. Да и в действительности, если присмотреться, сторону конфликта, агрессии и хаоса принимают не только малообразованные и невежественные люди, не только бузотеры, но и очень даже образованные, коих мы, при иных обстоятельствах, справедливо называем культурными людьми.

Если же истину воспринимать как гармонию и порядок, то речь идет о наличии в самом рацио условий для отказа от них. Существует надтреснутость разума (или того, что следует считать разумом в античной парадигме) из-за наличия в нем "оснований для всего", в том числе и для движения в сторону разрушения истин, на которых выстраивается благо и порядок.

Таким образом, зачатая в античности западноевропейская философской традиция пока так и не нашла строгих онтологических оснований, позволяющих сделать ложь чем-то презренным в мышлении, вроде физической нечистоплотности или дурного запаха изо рта. Эта "зона недосягаемости" лжи, хаоса и конфликта для критического мышления, интуитивно осознается теми, кто намеренно им следует.

Перекладывая приведенное размышление в плоскость заявленной темы, можно сказать следующее: в глубине конфликта лежит нечто неустранимое в самом разуме. Поэтому выбор "с кем ты" (по крайней мере в поступках), осуществляется чаще всего не по итогам многократно перепроверенного скрупулезного расчета и, тем более, не на основании рационального опыта самой античности.

Наличие этого "нечто" постоянно подтверждала вся история западноевропейской философии. Все началось с крушения надежд Платона на Сицилии, в государстве Дионисия Старшего. В последующем обозначенное онтологическое обстоятельство породило муку поиска лучшей доли для человечества на путях умственных построений социума. Муку, которая, только на время прерывалась чувством удовлетворения от побед разума над невежеством, когда разумность (торжествующая Истина античности), выводила равнодействующую человеческих усилий в сторону расширения ее жизненного пространства. Обычно перенос пограничных столбов в направлении "вперед", на покинутую противником территорию осуществлялся как компенсация за случившуюся до того позорную унизительную сдачу собственной земли, почвы под ногами. Как это было в XX веке, когда колоссальные утраты в виде разлившегося ощущения правоты тех, кто руководил строительством газовых печей на родине Канта и Гегеля в 30-40- гг. (здесь особенно очевидны завоевания другой стороны), сменились во второй половине столетия либеральным наступлением объединяющейся Европы под флагом соблюдения прав человека.

Рассуждения приведены вовсе не для усиления чувства фатальной предопределенности, а для понимания всей сложности того, что мы назвали переходом от "парадигмы конфликта" к "парадигме толерантности" в ее практическом общечеловеческом значении.

В словах Н. Гоголя, вынесенных в эпиграф, легко улавливается мысль – нетерпимость производна от беспорядка. Можно даже сказать, что интолерантность есть наиболее вероятное следствие непроизвольных хаотических колебаний чего бы то ни было. Принимая исходное значение беспорядка как объективацию ложного в бытии, его спонтанного или сознательного смешения, мы вправе рассматривать конфликт в его естественной онтологической связи с хаосом. Из хаоса так же, как из лжи, следует все, что угодно, в том числе и порядок (истина). Но – мы помним это – вероятность последнего очень мала.

Итак, беспорядок, хаос и конфликт нельзя полностью упразднить. Нет ровным счетом никакой возможности осуществить выбраковку их из мироздания, избавить человека от их всеприсутствия. Хаос, подобно просачивающейся через микротрещины влаге, проникает в мыслительное пространство. И ничего с этим не поделаешь. М. Мамардашвили полагал, что приостановить вторжение хаоса или выдавить его из сознания можно только исполняющейся здесь и сейчас напряженной мыслью, обретшей опыт других. (Мамардашвили, 1992, с.20-21). Но мыслительный опыт, положительно сработавший однажды, не дает никаких гарантий для следующего случая. Наступление хаоса никогда не останавливают мыслеподобные состояния, своего рода камлания в виде редупликации уже сказанного и состоявшегося. Здесь вообще ничего не гарантированно. Словом, нельзя затвердить магическую фразу или какую-то верную идею, и путем повторения остановить это просачивание. Невозможно, к примеру, гармонизировать свой внутренний мир механическим повторением молитвенных слов – молитву всегда нужно творить заново. Уже в этом можно увидеть изначальную онтологическую глубину проблемы урегулирования всякого конфликта.

Как было некогда замечено, "все испытывайте, хорошего держитесь" (Ап. Павел. 1 Фес. 5,21). И если невозможно полностью элиминировать конфликт из бытия, то это вовсе не исключает возможности перенесения его из пространства модусов лжи и беспорядка в русло разбирательства, а значит – в пространство, где получает легитимность общезначимость и поиск истины.

Перейдем с онтологического уровня обсуждения проблемы на уровень социально-рефлексивный. Здесь конфликт может быть определен как ситуация, в которой несовместимые, на первый взгляд, моменты вызывают взаимное неприятие и движение в разных направлениях. Сам термин "конфликт" означает лишь наличие противоборствующих элементов.

Когда мы вовлечены в конфликт, то часто думаем, что перед нами альтернатива: бороться или отступить. Но, во-первых, не всякий конфликт является конфликтом интересов. Какие, к примеру, интересы развели двух гоголевских Иванов? Так, пустяк. А ставка раздора – две превратившиеся в сущий ад жизни. Здесь мы имеем дело с конфликтом-симулякром или копией копии. Процесс получил сигнал на запуск безостановочного размножения подобно солнечному зайчику, залетевшему в зеркальную комнату.

Во-вторых, конечно же, существуют конфликты интересов. Здесь, несомненно, обнажается рациональная природа конфликта – болезненное столкновение на путях следования к целям. Но компрометация рационального обнаруживается (кроме отмеченной выше онтологической компрометации) не в архитектуре конфликта, а, так сказать, в отсутствии адаптера. Ну не глупо бы мы выглядели, если бы подключили электронный прибор с его микросхемами и чипами напрямую в сеть, а потом, разрушив его, объявили причину: устройства не соответствуют друг другу.

Адаптер в нашем случае – посредник. Поэтому процесс посредничества в конфликте – это не столько нахождение золотой середины, сколько приспособление обеих сторон к неизбежной коммуникации. Нетрудно заметить, что посредничество в этом смысле практически совпадает с коммуникативным модусом толерантности. Этот фактор обстоятельно представлен в книге Кристофера Мура "Практические стратегии решения конфликтов" (Moore, 1996).

На самом деле существует несколько вариантов разрешения конфликта. Назовем пять из них. Это: 1) сглаживание; 2) уклонение; 3) сотрудничество; 4) компромисс; 5) принуждение.

Предложенные поведенческие подходы могут быть рассмотрены как формы ухода от спонтанности развития конфликтной ситуации или как перехват управления конфликтом. Сглаживание ориентирует на совместные действия и характеризуется тем, что одна сторона может пожертвовать частью своих интересов и не проявлять разрушительную для обеих сторон настойчивость. Уклонение от конфликта оправдано, когда совместные действия не представляются возможными. Обе стороны могут принять форму дипломатического ухода от проблемы, что позволяет добиться отсрочки её разрешения до лучших времен. Сотрудничество предполагает совместные действия. Здесь обе стороны вникают в суть дела, выявляют коренные причины взаимной озабоченности и отыскивают решение, устраивающее обе стороны. К примеру, началом сотрудничества может стать взаимное обсуждения сути разногласий. Цель компромисса – отыскать целесообразное и приемлемое решение, частично удовлетворяющее обе стороны. Этот подход нечто среднее между принуждением и сглаживанием конфликта. В результате компромисса каждая из конфликтующих сторон теряет больше, чем при навязывании своего решения, но меньше, чем при сглаживании конфликта. Но при этом проникновение в суть конфликта не столь глубокое, как при сотрудничестве сторон. И, наконец, принуждение, которое можно рассматривать как крайнюю форму разрешения конфликта, применяемую в тех случаях, когда другие оказались неэффективными. Это подход с позиции силы.

К тактике управления конфликтами применимо понятие альтернативного разрешения споров, основанного на допущении, что стороны, при наличии выбора, предпочтут разрешить разногласие с наименьшими издержками (Moore, 1996, p.14-20).

В управлении конфликтом могут быть задействованы три основных регулятора: интересы сторон, права сторон, влияние власти. Здравый смысл подсказывает нам, что при разрешении конфликта подходы, учитывающие интересы сторон, влекут за собой меньше издержек и последствий, чем методы, основанные на учёте прав. Но самые значительные издержки, в суммарном их итоговом значении, возникают, когда конфликт пытаются разрешить посредством одного только влияния власти. Поэтому использование власти следует считать самым крайним способом регуляции. Такой способ эффективен лишь в тех случаях, когда все другие не дали результата, а ситуация требует немедленного вмешательства. Правда, при этом не следует забывать, что само понятие "управление конфликтом" в такой случае теряет смысл.

Уместно предположить, что последовательность разрешения споров такова: сначала используются подходы, учитывающие интересы, потом права и лишь в последнюю очередь используется власть. Поэтому при решении конфликтных ситуаций следует реализовать поэтапное использование подходов. Поэтапный способ напоминает движение по лестнице вверх, где каждая следующая ступень увеличивает издержки и, соответственно, уменьшает степень контроля и возможности управления конфликтом.

Самую нижнюю, первую, ступень "лестницы" занимает предупреждение, когда реализовывается возможность остановить конфликт посредством прояснения вероятных негативных последствий для каждой из вовлеченных в конфликт сторон. Вторая ступень – переговоры, обсуждение вопросов непосредственно между сторонами без посторонней помощи. Если переговоры не привели к положительной динамике, то участники конфликта переходят на третью ступень "лестницы", которая предполагает уже подключения к переговорам приемлемого, беспристрастного и нейтрального посредника. С участием посредника, первоначально, принимается решение, которое не носит обязательной силы, но учитывает интересы сторон. Акцент не делается на оценке сильных и слабых позиций конфликтующих.

Если посредническая миссия не удалась, то на четвертой ступени переговорный процесс переходит в третейское разбирательство. Посредник остается, но у него уже несколько иные функции: он дает относительную оценку сильных и слабых позиций участников конфликта с точки зрения права (уголовного, внутригосударственного, международного, а в некоторых случаях – традиции). Решения, принимаемые на этом этапе, не носят еще обязательной силы, но учитывают только права конфликтующих сторон.

Последующие этапы (ступени) развития конфликта свидетельствуют о его усугублении и движения в сторону необратимости. Так, на самых верхних ступенях имеет место гражданское неповиновение. Это – уже внесудебный силовой метод решения конфликта, осуществляемый без применения насилия. И, наконец, само насилие, то есть использование силы с целью предотвращения уничтожения или надругательства над одной из сторон конфликта, а в некоторых случаях – над обеими его сторонами.

Нас интересуют прежде всего те этапы, на которых фигура посредника легитимна, а сам посредник еще может канализировать "вышедшие из берегов" разрушительные энергии конфликта в структуры порядка и законности, разумеется, не разрушая последних. Посредник еще удерживается на четвертой ступени "лестницы", но его роль практически сводится к нулю, когда процесс переходит к судебному разбирательству и тяжбе – на следующие ступени лестницы. В такой ситуации, возвращаясь к рассорившимся Иванам, каждой из сторон остается только заявлять: "Имею верное известие, что дело решиться на следующей недели, и в мою пользу". Посреднику же остается только "глубже вздохнуть и поспешить проститься" (Гоголь, 1982, с.419). Для предотвращения перехода на следующую ступень, где конфликт покидает зону влияния посредника, иногда практикуется мини судебный процесс или моделирование возможного судебного процесса – телевизионный суд.

При всей сложности природы конфликта не следует считать, что альтернативы в разрешении споров не существует. Ведь, если подумать, в большом числе случаев участники конфликта такие же как и мы. А кто из нас не заинтересован в сведении негативных последствий и затрат конфликта с нашим участием к минимуму. Такая обоюдная заинтересованность и являются основным движителем в поисках подходов для разрешения спора. Предлагаемое в "лестнице" альтернативное разрешение спора в этих условиях становится оптимальным разрешением спора.

Теперь обратимся к стратегии посредничества и первоначально определим (а значит – опредéлим, т.е. установим пределы, границы) его смысл. Посредничество означает подключение к переговорам или конфликту взаимоприемлемой третьей стороны, которая обладает ограниченными полномочиями в сфере принятия решений или не имеет их вообще, но которая помогает участникам конфликта добровольно прийти к взаимоприемлемому решению спорных вопросов, составляющих его суть. Понятно, что посредничество возможно и осуществимо только на основе привнесения и сохранения определенной "критической массы" толерантности в процессе урегулирования. Оно помогает сторонам конфликта установить или укрепить отношения на основе доверия и уважения или завершить отношения так, чтобы свести затраты и психологический ущерб к минимуму (Moore, 1996, p.14-15).

Кто такой посредник? Из всех его характеристик личности посредника (страны или организации), основная – это приемлемость его всеми сторонами, участвующими в конфликте. Важны и критерии этического поведения посредника, к примеру, – сохранения беспристрастности и равноудаленности.

Известно, что посредничество широко используется во всем мире для урегулирования споров личного, коммерческого, правового, коллективного, общественного, этнического и международного характера (Links/Sites…, 2003-02-01). Но в большинстве случаев мы имеем только описания конкретных событий урегулирования. До сих пор специалисты располагают скудными систематизированными аналитическими материалами стратегии и тактики урегулирования конфликтов. Можно, конечно, сказать, что каждый конфликт требует для своего разрешения особого подхода. И это будет правильно, но только отчасти. Очевидно, что универсальные подходы к осуществлению посредничества необходимы. Их создание позволило бы снабдить посредников конкретной и эффективной стратегией и техникой для содействия в урегулировании конфликтов.

Поставим несколько вопросов: Каковы отношения посредника со сторонами конфликта? Что он делает? Каковы его цели и задачи, и каковы цели и задачи, которые должны быть решены в процессе посредничества? Ясно, что посредник представляет собой третью сторону, он не участвует в конфликте. Это – критический фактор, так как часто именно стороннее лицо дает участникам конфликта возможность по-другому взглянуть на проблемы, которые их разделяют и выработать соответствующие их разрешению процедуры.

Следующий аспект посредничества – приемлемость. Иначе говоря, участники конфликта еще должны захотеть привлечь стороннее лицо к урегулированию. Это означает только то, что они на настоящий момент согласны рассмотреть его предложения. Но никто не может обязать конфликтующие стороны привлечь стороннее лицо в качестве посредника и досконально выполнять все его рекомендации. Последнее означало бы переход урегулирования на стадию силового решения.

В подключении посредника есть скрытое допущение: система существует независимо от привлекаемого лица. Но как раз здесь появляется шанс "перехватить управление", перенести хаос бурного потока в порядок спокойного течения. Иначе говоря, именно посредник может изменить силу и социальную динамику конфликтных отношений.

Так, в некоторых случаях, уже само присутствие независимого лица может существенно повлиять на процесс достижения согласия. Но для того, чтобы посредник появился, стороны должны приступить к обсуждению или переговорам. Без переговоров никакого посредничества не бывает. Выполнение данного условия способствует, во-первых, продлению процесса переговоров и, во-вторых, выведению обсуждения на новый уровень. Здесь посредник может привнести новые идеи и решения, изменить динамику конфликтных отношений в сторону урегулирования.

Посредники подключаются к конфликтам, которые можно классифицировать не только по вертикали, но и по горизонтали, скажем, – по степени организации и активности сторон, а также интенсивности выражения позиций и эмоций. Например, скрытые конфликты, характеризующиеся напряженностью, которая пока еще не переросла в острую фазу. Может случиться, что один или несколько участников конфликта (как правило, более сильные) даже не подозревают о его существовании или потенциальной угрозе его возникновения. Или – зарождающиеся конфликты. Здесь значителен потенциал для эскалации, которая может иметь место, если меры для разрешения разногласий не будут приняты. И, наконец, явные конфликты, когда стороны вовлечены в активный и непрерывный спор, а имевшие место переговоры зашли в тупик. В этом случае усилия посредника направлены на изменение самой процедуры переговоров и обозначение места выхода из сложной ситуации.

Важно отметить и то, что посредник не наделен полномочием принимать решения; он не может в одностороннем порядке обязать стороны прийти к согласию и навязать им свое решение. Эта особенность отличает посредника от судьи. Однако именно данный факт может оказаться притягательным для участников конфликта, так как окончательное решение остается за ними. Не следует забывать, что достоинство каждого из участников конфликта – это та последняя территория, которую он всегда хотел бы считать своей. Выйти из конфликта с сохраненным достоинством – это всегда больше, чем полное поражение.

Авторитет посредника как таковой заключается в его личной надежности и доверии к нему со стороны участников конфликта, а также его опыте эффективного ведения переговоров, его способности объединять конфликтующие стороны на основе их собственных интересов, его прошлых успехах и репутации эффективного помощника.

Рассмотрев некоторые характеристики посредника, мы можем рассмотреть основные функции, которые он выполняет. Воспользуемся опытом "Американской арбитражной ассоциации", определившей роли посредников следующим образом. Посредник должен: открывать каналы общения, то есть способствовать началу общения сторон или расширению контактов, если стороны уже приступили к переговорам; контролировать соблюдение законности, то есть помогать сторонам признать право других на участие в переговорах; способствовать переговорам, то есть предлагать эффективные процедуры, а в некоторых случаях официально руководить переговорами; быть преподавателем, то есть обучать неподготовленных к переговорам новичков основам переговорного процесса; изыскивать дополнительные возможности, то есть осуществлять процессуальную помощь сторонам, связывать их с внешними экспертами и ресурсами для расширения возможности выбора приемлемого решения; исследовать проблему, то есть давать участникам конфликта возможность посмотреть на проблему с разных точек зрения, помочь определить ключевые вопросы и интересы, найти взаимоприемлемые варианты решений; искать реалистичные решения, то есть помогать вырабатывать разумное и осуществимое решение вопросов, оспаривать позиции сторон, которые преследуют далекие от реальности экстремальные цели; выполнять функцию "козла отпущения", то есть брать на себя часть ответственности и вины за непопулярное решение, которое, тем не менее, стороны хотят принять. Это дает им возможность "сохранить лицо"; в случае необходимости быть лидером в продвижении вперед переговорного процесса, выдвигая предложения по процедуре, а в некоторых случаях и по существу обсуждаемых вопросов.

Отметим, однако, что добровольное участие, тем не менее, не означает полное исключение из арсенала приемов посреднической деятельности давления на стороны. Оно может быть оказано другими участниками конфликта или сторонними лицами, такими как друзья, родственники, коллеги, авторитетное духовенство, избиратели, руководство – все они могут склонить конфликтующие стороны к началу переговоров при участии посредника.

Важнейшим критерием оценки посредника следует считать его способность установить приемлемое межличностное взаимодействие, позволяющее снижать уровень напряженности и создавать возможности сбалансированного урегулирования вопросов, составляющих предмет конфликтной ситуации.

В современном мире реализуются различные системы практического посредничества (Mediation…, International…, Training…, 2003-02-02). Памятуя о неэффективности во всяком деле мыслеподобия в виде повторения чужого опыта, с одной стороны, и необходимости разработки стратегии посредничества в виде универсальных подходов – с другой, полагаю, что интерактивные формы обучения посредничеству (например – Case Study) являются самыми продуктивными и действенными в нынешних условиях российской жизни.

Используя сослагательное наклонение, заключим: Иван Иванович остался бы навсегда другом Ивану Никифоровичу, появись посредник вовремя, и не омрачились бы так последние годы их жизни.
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Defect of reason, conflict and mediation

E.N. Ivakhneneko

Kabardino-Balkarian State University, Nalchik

Abstract. In paper the ontological radicals of conflict are considered. Is shown, that the conflict is natural in the system of the human ratioes, to save of it completely it is impossible, but it is possible to realize «interception of handle» by conflict. For this purpose the author offers the various strategies of mediating.
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* ЛП – любая последовательность
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Рис. 1. Разрешенные принципом Паули переходы Mn 1
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октаэдров, содержащих ионизируемый атом марганца, или атомы Mn в основном состоянии. 

Открытые кружки обозначают свободные электронные состояния, темные кружочки 
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 з

анятые 

электронные состояния. Стрелки у кружков показывают направление спинового момента электрона 

или атома Mn. В кружке над ионизируемым атомом указано направление спина фотоэлектрона. 

Разрешенные переходы указаны сплошными кривыми со стрелками
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Рис.

 

2. 

Mn

 

K

-

край поглощения в монокристалле 

MnO

 [18]. На вставке в увеличенном масштабе 

показаны спектры поглощения для двух ориентаций кристалла: точечная линия 

–

 переход в 

e

g

¯

 ñ

î-

ñòîÿíèÿ; øòðèõîâàÿ ëèíèÿ 

–

 ïåðåõîä â 

t

2

g

Ї

 состояния.
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Рис.

 

3. Предкраевые особенности 

Mn

 

K

-

края в монокристалле 

MnO

. На панелях 

а

 и 

б

 изображены 

предкраевые пики на склоне главного края. Эксперимент [18] 

–

 кружки, арктангенсоида, аппрокс

и-

мирующая главный край, 

–

 сплошная линия. Выделенные из РСП особенно

сти изображены внизу 

(

в,

 

г

). Слева (

а, в

) 

–

 пики соответствуют переходам в 

t

2

g

¯

 ñîñòîÿíèÿ, ñïðàâà (

á, ã

) 

–

 â 

e

g

¯

 

ñîñòîÿíèÿ.
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Рис.

 

4. Дипольные (нижняя панель) и квадрупольные (верхняя панель) вклады в вероятность во

з-

буждения 1

s

¯

 ýëåêòðîíà, ðàññ÷èòàííûå â 63 àòîìíîì êëàñòåðå. Ðÿäîì ñ êðèâûìè ïðèâåäåíû ñîîòâå

ò-

ñòâóþùèå çíà÷åíèÿ ýêðàíèðóþùèõ çàðÿäîâ â äîëÿõ çàðÿäà ýëåêòðîíà 

e

.
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Рис. 5. Парциальные сдвиги фаз рассеяния фотоэлектрона на атоме 

Mn

. Сплошные линии 

–

 сдв

и-

ги 

s

 фаз, штриховые 

–

 сдвиги 

p

 фаз, штрихпунктирные 

–

 сдвиги 

d

 фаз. Тонкими линиями изображены 

сдвиги фаз для антипараллельной ориентации спиновых моментов фотоэл

ектрона и атома, толстыми 

–

 для параллельной.
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Рис.

 

6. Дипольные и квадрупольный (верхняя кривая) вклады в 

Mn

 

K

-

край поглощения, рассч

и-

танные в 63 атомном кластере для четырех конфигурации спиновых моментов атомов 

Mn

 в кластере. 

Обозначения соответствующих конфигураций (см. текст) приведены рядом 

с графиками. Штриховые 

линии обозначают энергии 

e

g

 и 

t

2

g

 орбиталей окружающих 

MnO

6

 октаэдров.
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Рис.

 

8. 

Mn

 

K

-

спектр поглощения до (внизу) и после (в середине) уширения. Верхняя кр

и-

вая показывает зависимость от энергии полной ширины конечного состо

я

ния.
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Рис. 9. Сопоставление рассчитанного и экспериментального [18] K РСП Mn в монокристалле 

MnO. В верхней части рисунка приведены предкраевые особенности спектров в увеличенном в 10 раз 

масштабе по оси ординат. Кружками обозначено экспериментальное сечени

е, сплошная линия 

–

 ра

с-

чет.

 

 

 

 

Рис.

 

10. Дипольные вклады в 

K

-

спектры 

Mn

 в монокристалле 

MnO

, рассчитанные для 63 

атомного (внизу) и 975 атомного (вверху) кластеров для спиновой конфигурации 

AA

.
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Рис.

 

11. Сопоставление рассчитанного и экспериментального [19] 

K

-

РСП 

Mn

 с высоким разреш

е-

нием в монокристалле 

MnO

. На верхнем рисунке изображена интенсивность 

I

f

¯

, íà íèæíåì 

–

 

I

f

­

. 

Êðóæêàìè îáîçíà÷åíî ýêñïåðèìåíòàëüíîå ñå÷åíèå, ñïëîøíàÿ ëèíèÿ 

–

 ðàñ÷åò

.
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Рис.

 

1. Иллюстрация изменения локального окружения при замещении атома в первой координ

а-

ционной сфере или смещениях атомов.
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Рис.1. Двухкристальные дифракционные кривые 002

-

отражения для сверхрешеток CdSe/BeTe, 

выращенных MBE

-

методом на (001)

-

GaAs в двух разных режимах (a, b). Сплошная линия

-

 экспер

и-

ме

нт, пунктирная 

–

 расчет.
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Рис.

 

2. Двухкристальные кривые 004

-

отражен

ия для образцов СР CdSe/BeTe, выращенных в ра

з-

ных режимах (a, b). Сплошная линия

-

 эксперимент, пунктирная 

–

 расчет. На вставке к рис.2b 

–

 ра

с-

пределение межатомного расстояния по глубине СР, соответствующее наилучшему совпадению ра

с-

четной и экспериментально

й кривых.
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Рис.

 

3. Схематическое расположение атомных плоскостей на интерфейсах в структуре CdSe/BeTe 

с вставкой  одного мономолекулярного CdSe

-

 слоя без образования дополнительных

 связей Be

-

Se (a) 

и с образованием связей Be

-

Se на нижнем интерфейсе (

b

). Стрелками показано смещение атомных 

плоскостей относительно их средних положений

 

в сверхрешетке.
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Рис.

 

4

 . Схематическое распределение параметра решетки 

a

 по глубине сверхрешетки AlGaN/GaN 

на буферном слое GaN. Пунктирные линии соответствуют па

раметру 

a

 для ненапр

я

женных слоев и 

среднему значению по периоду сверхрешетки.в сверхрешетке.
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Рис.

 

5. Распределение интенсивности вокруг узлов обратной решетки для одного из образцов СР AlGaN/GaN, экспериментально измеренное на тре

х-

кристальном дифрактометре с образцом в симметричной брэгговской геомет

рии (узел 0002), асимметричной брэгговской (узел 11

-

24) и симме

т

ричной 

Лауэ

-

дифракции (11

-

20).
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Рис.

 

6. Тре

хкристальные кривые 

q

-

2

q

-

ñêàíèðîâàíèÿ ñèììåòðè÷íîãî áðýããîâñêîãî ðåôëåêñà 0002 

äëÿ îáðàçöîâ ñèñòåìû AlGaN/GaN ñ ðàçíûì ïåðèîäîì ÑÐ. Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ 

–

 ýêñïåðèìåíò, ïóíêòè

ð-

íàÿ 

–

 ðàñ÷åò.
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Параметры сверхрешеток 

Al

x

Ga

1

-

x

N

/

GaN

 и деформация слоев, 

 

определенные из рентгенодифракц

и

онных данных

 

Буфер 

GaN

 

Буфер

 

AlGaN

 

№ образца

 

1055

 

1054

 

1051

 

1044

 

1059

 

927
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T

, Å
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Рис. 1. Спектральная плотность внешней силы и собственные частоты механической сист

е

мы: 

w

min

, 

w

max

, 

–

 пределы частотного диапазона для 

d

 = 0,1; 

w

1

, 

w

2

, 

–

 собственные ча

с

тоты; Im

P

j

(

w

), 

Re

P

j

(

w

) и mod

P

j

(

w

) 

–

 мнимая, действительная части и модуль спектраль

ной плотн

о

сти внешней силы.
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Рис.

 

2. Двухмерное векторное пространство частных критериев качества: Ф

1,

k

, Ф

2,

k

 

–

 о

п

тимальные 

значения
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Рис.

 

1. Зависимость степени циклизации 

i

 ПАК и ПАК с добавками азолов от скорости в 

начальный период циклизации (

t

=3

×

10

2

с) при различных температурах.

 

 

 

 

Рис.

 

2. Полулогарифмические анаморфозы кинетических кривых циклизации ПАК (1

-

4) и 

ПАК+имидазол (5

-

9) при 413 (1,5), 433 (2,6), 443 (7), 453(3,8) и 473 (4,9) К.
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Рис.

 

3. Зависимость степени циклизации 

i

 ПАК в начальный период (

t

=3

×

10

2

с) от основн

о

сти 

азолов при различных температурах.
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Рис.

 

4. УФ

-

спектры о

-

карбоксибензанилида (1а) и с добавками имидазола (2а), бензимид

а

зола 

(1б), бензотриазола (2б). Концентрация раствора 

–

 10

-

3

моль/л.
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Рис. 1. Разрешенные принципом Паули переходы Mn 1s-электронов в eg и t2g-орбитали MnO6 октаэдров, содержащих ионизируемый атом марганца, или атомы Mn в основном состоянии. Открытые кружки обозначают свободные электронные состояния, темные кружочки – занятые электронные состояния. Стрелки у кружков показывают направление спинового момента электрона или атома Mn. В кружке над ионизируемым атомом указано направление спина фотоэлектрона. Разрешенные переходы указаны сплошными кривыми со стрелками
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Рис. 7. Сопоставление расчетов Mn K-края поглощения, проведенных методом средней t-матрицы – сплошная линия, и усредненных расчетов для соответствующих конфигурации спиновых моментов атомов Mn в кластере (см. текст) – штриховая линия. Спиновый момент фотоэлектрона параллелен спиновому моменту поглощающего атома Mn – левая панель, антипараллелен – правая панель. 
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Рис. 9. Сопоставление рассчитанного и экспериментального [18] K РСП Mn в монокристалле MnO. В верхней части рисунка приведены предкраевые особенности спектров в увеличенном в 10 раз масштабе по оси ординат. Кружками обозначено экспериментальное сечение, сплошная линия – расчет.
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Рис. 10. Дипольные вклады в K-спектры Mn в монокристалле MnO, рассчитанные для 63 атомного (внизу) и 975 атомного (вверху) кластеров для спиновой конфигурации AA.
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Рис. 11. Сопоставление рассчитанного и экспериментального [19] K-РСП Mn с высоким разрешением в монокристалле MnO. На верхнем рисунке изображена интенсивность If(, на нижнем – If(. Кружками обозначено экспериментальное сечение, сплошная линия – расчет.
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Рис. 8. Mn K-спектр поглощения до (внизу) и после (в середине) уширения. Верхняя кривая показывает зависимость от энергии полной ширины конечного состояния.
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Рис. 3. Предкраевые особенности Mn K-края в монокристалле MnO. На панелях а и б изображены предкраевые пики на склоне главного края. Эксперимент [18] – кружки, арктангенсоида, аппроксимирующая главный край, – сплошная линия. Выделенные из РСП особенности изображены внизу (в, г). Слева (а, в) – пики соответствуют переходам в t2g( состояния, справа (б, г) – в eg( состояния.
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Рис. 5. Парциальные сдвиги фаз рассеяния фотоэлектрона на атоме Mn. Сплошные линии – сдвиги s фаз, штриховые – сдвиги p фаз, штрихпунктирные – сдвиги d фаз. Тонкими линиями изображены сдвиги фаз для антипараллельной ориентации спиновых моментов фотоэлектрона и атома, толстыми – для параллельной.
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Рис. 6. Дипольные и квадрупольный (верхняя кривая) вклады в Mn K-край поглощения, рассчитанные в 63 атомном кластере для четырех конфигурации спиновых моментов атомов Mn в кластере. Обозначения соответствующих конфигураций (см. текст) приведены рядом с графиками. Штриховые линии обозначают энергии eg и t2g орбиталей окружающих MnO6 октаэдров.
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Рис. 4. Дипольные (нижняя панель) и квадрупольные (верхняя панель) вклады в вероятность возбуждения 1s( электрона, рассчитанные в 63 атомном кластере. Рядом с кривыми приведены соответствующие значения экранирующих зарядов в долях заряда электрона e.
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Рис. 2. Mn K-край поглощения в монокристалле MnO [18]. На вставке в увеличенном масштабе показаны спектры поглощения для двух ориентаций кристалла: точечная линия – переход в eg( состояния; штриховая линия – переход в t2g( состояния.
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Рис. 2. Длина корреляции и высота шероховатостей в зависимости от толщины пленки, а также их отношение wint/lint; D = 2,5 Å2, ls = 10 Å, ( = 2 Å, 1/( = 1000 Å.
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Рис. 3. Изменение высоты шероховатостей пленки, растущей на шероховатой подложке. 



Общие параметры: D = 1 Å2, ( = 2 Å, ls = 10 Å, l0 = 500 Å; �кривая 1 ( (0 = 3 Å, 1/( = 1000 Å; �кривая 2 ( (0 = 2 Å, 1/( = 1000 Å; кривая 3 ( (0 = 3 Å, 1/( = 500 Å; кривая 4 ( (0 = 2 Å, 1/( = 500 Å.
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Рис. 1. Иллюстрация изменения локального окружения при замещении атома в первой координационной сфере или смещениях атомов.
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Рис. 4 . Схематическое распределение параметра решетки a по глубине сверхрешетки AlGaN/GaN на буферном слое GaN. Пунктирные линии соответствуют параметру a для ненапряженных слоев и среднему значению по периоду сверхрешетки.в сверхрешетке.
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Рис. 1. Зависимость степени циклизации i ПАК и ПАК с добавками азолов от скорости в начальный период циклизации ((=3(102с) при различных температурах.
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Рис. 2. Полулогарифмические анаморфозы кинетических кривых циклизации ПАК (1-4) и ПАК+имидазол (5-9) при 413 (1,5), 433 (2,6), 443 (7), 453(3,8) и 473 (4,9) К.
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Рис. 3. Зависимость степени циклизации i ПАК в начальный период ((=3(102с) от основности азолов при различных температурах.












_1116349320.doc
[image: image1.jpg]anuamoweoy]

300 350 400

250

200

A, HM






�	�







Рис. 4. УФ-спектры о-карбоксибензанилида (1а) и с добавками имидазола (2а), бензимидазола (1б), бензотриазола (2б). Концентрация раствора – 10-3моль/л.
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Рис. 5. Распределение интенсивности вокруг узлов обратной решетки для одного из образцов СР AlGaN/GaN, экспериментально измеренное на трехкристальном дифрактометре с образцом в симметричной брэгговской геометрии (узел 0002), асимметричной брэгговской (узел 11-24) и симметричной Лауэ-дифракции (11-20).
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Рис. 2. Двухкристальные кривые 004-отражения для образцов СР CdSe/BeTe, выращенных в разных режимах (a, b). Сплошная линия- эксперимент, пунктирная – расчет. На вставке к рис.2b – распределение межатомного расстояния по глубине СР, соответствующее наилучшему совпадению расчетной и экспериментальной кривых.
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Рис. 3. Схематическое расположение атомных плоскостей на интерфейсах в структуре CdSe/BeTe с вставкой  одного мономолекулярного CdSe- слоя без образования дополнительных связей Be-Se (a) и с образованием связей Be-Se на нижнем интерфейсе (b). Стрелками показано смещение атомных плоскостей относительно их средних положений



в сверхрешетке.
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Рис.1. Двухкристальные дифракционные кривые 002-отражения для сверхрешеток CdSe/BeTe, выращенных MBE-методом на (001)-GaAs в двух разных режимах (a, b). Сплошная линия- эксперимент, пунктирная – расчет.
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Таблица 2


Параметры сверхрешеток AlxGa1-xN/GaN и деформация слоев, 
определенные из рентгенодифракционных данных


		№ образца

		Буфер GaN

		Буфер AlGaN



		

		1055

		1054

		1051

		1044

		1059

		927

		870



		T, Å

		53,5

		129

		281

		470

		238

		570

		950



		B

		0,212

		0,622

		1,21

		2,29

		1,09

		2,21

		3,67



		k

		0,86

		0,79

		0,85

		0,84

		0,79

		–

		0,86



		(с(, Å

		5,1543

		5,1523

		5,1526

		5,1545

		5,1545

		5,1621

		5,1598



		(a(, Å

		3,1759

		3,1761

		3,1766

		3,1755

		3,1745

		3,1757

		3,1752



		t(AlGaN)/t(GaN)

		1,2

		1,05

		1,15

		1,05

		1

		1,3

		1,1



		x (Al)

		0,286

		0,314

		0,3

		0,29

		0,31

		0,26

		0,265



		a1, Å

		–0,018

		–0,012

		–0,016

		–0,010

		0,007

		0,0011

		–0,0027



		a2, Å

		0,010

		0

		0,0076

		0

		–0,0066

		–0,0034

		–0,0061



		(GaN), 10–3

		–2,4

		–4,0

		–2,6

		–3,1

		–3,75

		–3,6

		–3,3



		(AlGaN) 10–3

		1,3

		3,6

		2,2

		2,3

		2,7

		1,41

		1,1
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Рис. 6. Трехкристальные кривые (-2(-сканирования симметричного брэгговского рефлекса 0002 для образцов системы AlGaN/GaN с разным периодом СР. Сплошная линия – эксперимент, пунктирная – расчет.
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Рис. 2. Двухмерное векторное пространство частных критериев качества: Ф1,k, Ф2,k – оптимальные значения
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Рис. 1. Спектральная плотность внешней силы и собственные частоты механической системы: (min, (max, – пределы частотного диапазона для ( = 0,1; (1, (2, – собственные частоты; ImPj((), RePj(() и modPj(() – мнимая, действительная части и модуль спектральной плотности внешней силы.
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