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Исследовано влияние состава и ближнего порядка типа кластерообразования на локализацию оптических
фононов в двумерных псевдобинарных твердых растворах замещения. Проведены прямые численные
расчеты так называемой „обратной доли участия“ (IPR), исследован „скейлинг“ этой величины для
основных мод, определяющих спектральную плотность состояний в центре зоны Бриллюэна усредненного
кристалла. Показано, что кластерообразование способствует делокализации фононов, хотя природа этой
тенденции различна для резонансных и локальных (в низкоконцентрационном пределе) мод. Рассмотрено
влияние степени ионности твердого раствора на локализацию и показано, что кулоновское взаимодействие
нейтрализует эффект кластерообразования, одновременно снижая наблюдаемую величину IPR. Предложен
новый физический критерий, связанный с видом функции распределения локальных узельных поглощений
внешнего электромагнитного поля, позволяющий судить о степени локализации фононных мод в ионнных
сплавах.

Работа выполнена при поддержке Министерства науки и техники Португалии (FCT) (грант
РОСТI / FIS / 10128 / 1998) и Министерства образования России (НИР 1.4.99).

Локализация элементарных возбуждений в твердых
телах, вызванная атомным беспорядком, является одной
из важных проблем теории неупорядоченных систем.
Исследования локализации электронных и колебатель-
ных состояний в неупорядоченных сплавах начались
около сорока лет назад [1], но к настоящему времени
эта проблема решена лишь частично, в основном для
простых моделей систем пониженной размерности. Так,
для двумерных (и более низкоразмерных) систем приня-
то считать, что сколь угодно слабый беспорядок приво-
дит к локализации всех электронных состояний. Такой
вывод позволило сделать применение однопараметриче-
ской теории „скейлинга“ [2]. Недавно, однако, появились
работы, посвященные экспериментальному исследова-
нию перехода металл-изолятор в двумерной системе
на основе структуры металл–окисел–полупроводник [3],
где справедливость данного утверждения для любых
двумерных систем ставится под сомнение. Основной
фактор, не учитывавшийся прежде при изучении лока-
лизации, — электрон-электронное взаимодействие. Бы-
ла предложена модернизированная теория „скейлинга“,
учитывающая влияние электрон-электронного взаимо-
действия наряду с беспорядком и допускающая суще-
ствование делокализованных состояний в неупорядо-
ченных двумерных системах [4]. Возможно, не только
взаимодействие между элементарными возбуждениями,
но и другие факторы могут существенно влиять на их
локализацию.
Известно, что в реальных неупорядоченных сплавах

распределение примесей хотя и случайно, но зачастую
имеет пространственную корреляцию, простирающую-

ся на много межатомных расстояний. Так, в сплавах,
имеющих тенденцию к распаду, происходит кластеро-
образование атомов примеси [5]. Не исключено, что
наличие корреляций случайного потенциала может при-
водить к существенному изменению характера локализа-
ции элементарных возбуждений в системах пониженной
размерности. Например, известно, что в одномерных
системах определенные типы случайно коррелирован-
ного распределения примесей приводят к появлению
слаболокализованных состояний с волновой функцией,
убывающей с расстоянием по степенному закону [6,7].
Такой вывод был сделан не только для электронов, но
и для других типов элементарных возбуждений, напри-
мер магнонов в случайно коррелированных линейных
цепочках [8].
Локализация фононов в случайно коррелированных

сплавах изучалась теоретически [9] и путем численного
моделирования [10]. В работе [9] методами теории поля
показано, что все акустические фононные моды локали-
зованы в двумерных системах с изотопическим беспо-
рядком и при наличии корреляций, которые могут лишь
повлиять на радиус локализации. В работе [10] локали-
зация акустических фононов рассматривалась численно
с точки зрения проблемы перколяции. Это позволило
понять механизм возникновения локализованных и рас-
пространяющихся фононных состояний в модельных
(двумерных и трехмерных) бинарных сплавах. Кроме
того, были обнаружены различия в степени локализации
фононных мод, которые в пределе малых концентраций
примеси являются локальными или резонансными, од-
нако малый размер исследованных систем не позволил

1099



1100 М.И. Василевский, О.В. Вихрова, С.Н. Ершов

сделать количественные выводы. Необходимо также от-
метить, что в [9] рассматривалась континуальная (а не
решеточная) модель с простейшим (упругим) взаимо-
действием, а локализация оптических фононов (ОФ),
насколько нам известно, вообще не исследовалась. Меж-
ду тем степень локализации ОФ важна для мезоско-
пических систем с точки зрения электрон-фононного
взаимодействия и поглощения электромагнитного излу-
чения дальнего ИК-диапазона, даже если общий вывод
о локализации любых невзаимодействующих элементар-
ных возбуждений в бесконечных двумерных системах
с беспорядком остается в силе и для ОФ.
В настоящей работе представлены результаты чис-

ленного исследования влияния корреляции (ближнего
порядка) в расположении примесных атомов на локали-
зацию оптических фононных мод в двумерных псевдо-
бинарных твердых растворах (ТР) замещения. Расчеты
проводились в рамках модели, учитывающей корреляции
изинговского типа в расположении атомов изовалентной
примеси в одной из подрешеток ТР. Модель ориентиро-
вана на описание свойств полупроводниковых ТР типа
CdxHg1−xTe и AlxGa1−xAs различного состава.

1. Модели ближнего порядка
и динамики решетки

Моделирование термодинамически равновесного
ближнего порядка (БП) атомов замещения в одной из
подрешеток двумерного псевдобинарного ТР осуще-
ствлялось в соответствии с алгоритмом, описанным
в [11]. В основе его лежит модель Изинга статического
взаимодействия атомов-соседей по подрешетке. Слу-
чайные сплавы с различной степенью БП строились
методом Монте-Карло. Степень БП контролировалась
заданной температурой формирования ТР.
В [11] подробно обсуждались результаты изучения

влияния двух возможных в модели Изинга типов БП —
кластерообразования и упорядочения с образованием
сверхструктуры — на полную и спектральную плотность
фононных состояний ТР без учета кулоновского взаимо-
действия между ионами. Выбор (более реалистичной)
модели динамики решетки в настоящей работе был сде-
лан на основе анализа литературных данных по расчету
колебательных свойств Si, Ge и соединений A3B5 [12,13].
Уравнения движения имеют следующий вид:

(F̂ − ω2M̂)V = 0, (1)

где F̂ — матрица силовых постоянных, M̂ — диаго-
нальная матрица атомных масс, V — вектор смеще-
ний. Для каждого атома учитывались взаимодействия
с ближайшими соседями и соседями, следующими за
ближайшими. В гармоническом приближении потенци-
альная энергия представлялась соотношениями:
a) для ближайших соседей

U0 =
k
2

∑
S={nn}

(V0 − VS)2, (2)

b) для соседей, следующих за ближайшими,

U0 =
k
2a2

∑
S={nnn}

(
a0S(V0 − VS)

)2
, (3)

где k — константа упругости, a0S — вектор трансляции,
V0, VS — векторы смещения соответствующих атомов.
Как обычно, силовые постоянные F̂ представляют собой
вторые производные полной потенциальной энергии.
Для моделирования кулоновского взаимодействия ис-

пользовался потенциал следующего вида (для ионов
одного знака):

U = −A2 ln
r
r 0

, (4)

где A2 = µS0

2π (ω2
LO − ω2

TO), ω2
LO и ω2

TO — частоты про-
дольных и поперечных длинноволновых ОФ для би-
нарного соединения без примеси, µ — приведенная
масса положительного и отрицательного ионов, S0 —
площадь элементарной ячейки, r 0 — некоторая посто-
янная. „Кулоновский“ потенциал такого вида позволяет
смоделировать LO−TO-расщепление для двумерного
псевдобинарного ТР [14].

2. Расчет параметров локализации
фононных мод

Динамика решетки модельных ТР, построенных по
правилам, изложенным в предыдущем разделе, иссле-
довалась путем прямых численных расчетов. Для этого
был разработан пакет программ, позволяющий формиро-
вать на основе выбранных потенциалов динамическую
матрицу квадратной суперъячейки псевдобинарного ТР
с учетом периодических граничных условий и находить
все ее собственные значения и собственные векторы
посредством QR-алгоритма [15]. Полученные данные
использовались для расчета величин, характеризующих
степень локализации фононных мод.
В расчетах без учета кулоновского взаимодействия

(гомополярный сплав) смещения атомов рассматрива-
лись как скалярные величины, динамическая матри-
ца имела размерность N × N (N — число атомов).
Для определения степени локализации фононных мод
рассчитывалась спектральная зависимость так называ-
емой „обратной доли участия“ (inverse participation
ration — IPR)

IPR(ω) =
1∑

j
δ(ω2 − ω2

j )

∑
j

N∑
j=1

(uj
i )

4

( N∑
i=1

(uj
i )2

)2
δ(ω2−ω2

j ), (5)

где uj
i — умноженное на квадратный корень из массы

смещение i -го атома для j -го собственного значения.
Формула (5) получена заменой модуля электронной
волновой функции на величину uj

i в стандартном опре-
делении IPR и усреднением по собственным модам,
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имеющим близкие частоты (последнее удобно для ана-
лиза поведения этой величины в определенных участках
спектра). Как известно [16], величина IPR обратно про-
порциональна числу атомов, участвующих в формирова-
нии собственного состояния с частотой ω j . Делокали-
зованным модам отвечают малые величины IPR ∼ N−1,
в то время как локализованным соответствуют значения
IPR порядка единицы. Необходимо оговориться, что,
насколько нам известно, самоусредняющийся (в пред-
ставлениях [17]) характер величины IPR не доказан.
Критерий локализации, связанный с поведением этой
величины, является скорее интуитивным; тем не менее
он довольно широко используется.
При учете кулоновского взаимодействия смещения

должны рассматриваться как векторы, что приводит
к увеличению размера динамической матрицы. Параметр
IPR в данном случае также вычислялся по форму-
ле (5), но при этом использовались абсолютные ве-
личины смещений. Локализация фононных состояний
в гетерополярном сплаве изучалась не только по спек-
тральным характеристикам IPR, но и по распределе-
нию локальной интенсивности вынужденных колебаний,
возбуждаемых внешним переменным электрическим по-
лем. Оказалось, что функция распределения величин
локального узельного поглощения внешнего поля ча-
стоты ω на разных узлах решетки, твердого раствора
весьма чувствительна к степени локализации фононных
мод этой частоты. Понять это несложно, представив
себе две крайние ситуации. Для сильно локализован-
ной моды колеблется лишь несколько атомов-соседей.
В этой малой области („горячей зоне“) поглощается
энергия внешнего поля резонансной частоты, тогда как
для узлов решетки вне этой зоны поглощение прак-
тически равно нулю. Наоборот, для полностью дело-
кализованной моды поглощение внешнего поля долж-
но быть приблизительно одинаковым для всех узлов
кристаллита. Таким образом, вид функции распределе-
ния локальных величин поглощения должен существен-
но отличаться для локализованных и делокализован-
ных мод.
Для того чтобы количественно определить предла-

гаемый критерий, рассмотрим подробнее вынужден-
ные колебания частично ионного псевдобинарного ТР
AxB1−xC. Для простоты будем считать, что заряды
изовалентных атомов A и B одинаковы. Можно показать,
что решеточная восприимчивость (с точностью до мно-
жителя e2τ ) определяется выражением (см. Приложение)

χ = e2τ
1
N

∑
l ,k

Jlk . (6)

Темп поглощения энергии всем кристаллитом равен

Q = −E2
0e2τ
2

ω Im
∑

lk

Jlk .

Введем функцию распределения мнимой части вели-
чин Jlk

f (t) =
1
N

∑
l ,k

δ

(
t − ImJlk

Im〈J〉
)
, (7)

Q ∼
∑

lk

Im Jlk = N Im 〈J〉
+∞∫

−∞
f (t)tdt.

Как показано в следующем разделе, вид этой функции
позволяет судить о характере оптических фононных мод
соответствующей поляризации с частотами в окрестно-
сти частоты внешнего поля.

3. Результаты и обсуждение

3.1. Г ом о п о л я р ны й т в е р ды й р а с т в о р. Расче-
ты спектральных зависимостей IPR были выполнены для
псевдобинарных ТР с беспорядком атомных масс. Су-
ществуют по крайней мере два реальных полупроводни-
ковых ТР, удовлетворительно описывающихся изотопи-
ческим приближением [18]: CdxHg1−xTe и AlxGa1−xAs.
Спектры длинноволновых ОФ этих ТР являются двух-
модовыми, т. е. спектральная плотность фононных со-
стояний в центре зоны Бриллюэна таких растворов со-
держит две оптические моды, например HgTe-подобную
и CdTe-подобную в случае CdxHg1−xTe. Основной ин-
терес представляет влияние кластерообразования на
степень локализации именно этих мод. В наших расчетах
мы брали атомные массы равными таковым для элемен-
тов, составляющих указанные ТР, а силовые константы
и „заряд“ A подбирали таким образом, чтобы получить
правильные значения фононных частот в центре зоны
Бриллюэна. В дальнейшем наши модельные сплавы бу-
дем называть, например, CdxHg1−xTe, хотя, конечно, не
следует переносить обсуждаемые расчетные результаты
на реальные ТР буквально.
На рис. 1 представлены зависимости IPR оптиче-

ских мод от состава x для случайного и кластери-
зованного ТР. Сначала обсудим, как ведет себя IPR
CdTe-подобной моды с увеличением доли атомов Cd.
Как для случайного, так и для кластеризованного ТР
наблюдается значительное уменьшение IPR с ростом x,
причем в обоих случаях зависимость имеет приблизи-
тельно линейный характер. Наблюдаемое уменьшение
IPR свидетельствует о тенденции CdTe-подобной моды
к делокализации с ростом x. При x = 0.9 величина IPR
составляет ∼ N−1 и для случайного, и для кластери-
зованного ТР. Это означает, что радиус локализации
становится равным размеру кристаллита.
Поведение IPR HgTe-подобной моды при измене-

нии x существенно отличается. Практически во всем
диапазоне изменения состава (0.1−0.9) значения IPR
для HgTe-подобной моды гораздо меньше, чем для
CdTe-подобной моды. Это неудивительно, поскольку
HgTe-подобные колебания являются резонансными в на-
шей модели, т. е. их частоты попадают в зону оптических
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Рис. 1. Зависимости IPR основных мод ОФ от состава для кла-
стеризованного и случайного твердых растворов CdxHg1−xTe
(размер кристаллита 30 × 30). 1, 2 — HgTe-подобная мода
кластеризованного и случайного твердых растворов соответ-
ственно, 3, 4 — CdTe-подобная мода кластеризованного и слу-
чайного твердых растворов соответственно.

Рис. 2. То же, что на рис. 1, для твердых раство-
ров AlxGa1−xAs. 1, 2 — GaAs-подобная мода кластеризо-
ванного и случайного твердых растворов соответственно,
3, 4 — AlAs-подобная мода кластеризованного и случайного
твердых растворов соответственно.

колебаний CdTe. Для случайного ТР в области малых
концентраций Cd (x < 0.3) IPR HgTe-подобной моды
вначале увеличивается до некоторого максимального
значения (при x ∼ 0.25), а затем резко уменьшается;
начиная с x ∼ 0.3 это уменьшение происходит прибли-
зительно по линейному закону. Обратим внимание на

то, что максимум IPR на зависимостях IPR(x) наблю-
дается для всех размеров кристаллита. Его появление,
на наш взгляд, обусловлено тем, что в области малых
концентраций в случайном ТР атомы Cd размещают-
ся главным образом по одному, что приводит к бо-
лее сильному рассеянияю HgTe-подобных колебаний.
С увеличением концентрации Cd начинает формировать-
ся зона CdTe-подобных колебаний. Возникают колеба-
ния с частотами, близкими к частоте длинноволновой
HgTe-подобной моды, не связанные, однако, с колеба-
ниями атомов Hg. Плотность состояний в обсуждаемой
области частот растет, и величина IPR в расчете на од-
но состояние уменьшается. Таким образом, объяснение
кажущегося странным поведения IPR HgTe-подобной
моды основывается на том факте, что данная мода
является квазилокальной (т. е. резонансной) в пределе
малых концентраций Hg.
Аналогичные расчеты зависимости IPR от состава для

оптических мод AlxGa1−xAs подтверждают это объяс-
нение. Случай AlxGa1−xAs отличается от предыдущего
тем, что GaAs-подобная мода лежит вне AlAs-зоны,
т. е. является локальной, а не резонансной. Как видно
из рис. 2, степень локализации GaAs-подобной моды
возрастает с увеличением доли атомов алюминия в ка-
тионной подрешетке как для случайного, так и для
кластеризованного ТР. Поведение AlAs-подобной моды
практически совпадает с поведением CdTe-подобной
моды на рис. 1. Изменение же с составом величины
IPR HgTe-подобной моды аналогично таковому для
GaAs-подобной моды лишь в области малых x. Таким
образом, поведение локальных и резонансных мод при
изменении состава различно, как отмечалось в [10].
Обратимся к влиянияю БП на степень локализации

ОФ. Как видно из рис. 1, кластерообразование способ-
ствует уменьшению IPR HgTe- и CdTe-подобных мод,
т. е. уменьшает степень их локализации практически во
всем диапазоне изменения состава. Аналогичный эффект
виден и из рис. 2 для AlxGa1−xAs. Для проверки этого
вывода мы исследовали „скейлинг“ степени локализа-
ции фононных мод. Зависимости IPR от количества
атомов в кристаллите для CdxHg1−xTe состава x = 0.5
предствлены на рис. 3 в двойном логарифмическом
масштабе. Степень локализации определяет показатель
степени в зависимости

IPR ∼ N−γ .

Данные рис. 3 свидетельствуют о том, что кластеро-
образование заметно уменьшает степень локализации
основных фононных мод (γ приближается к едини-
це). HgTe-подобная мода в присутствии кластерообра-
зования становится почти делокализованной (γ ≈ 1).
CdTe-подобная мода демонстрирует „фрактальное по-
ведение“ со „скейлингом“, где 0 < γ < 1 зависит от
степени кластерообразования. Для сильного кластерооб-
разования (T = 0.95TC , TC — критическая температура
в двумерной модели) γ ≈ 0.8. Мы вернемся к обсужде-
нию этих значений показателя γ позже.
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Рис. 3. Зависимости IPR основных фононных мод от пол-
ного числа атомов в кристаллите для кластеризованного
и случайного Cd0.5Hg0.5Te (размер кристаллита варьировался
в пределах от 16× 16 до 40× 40). 1, 2 — HgTe-подобная
мода кластеризованного (γ ≈ 0.897) и случайного (γ ≈ 0.87)
твердых растворов соответственно, 3, 4 — CdTe-подобная мода
кластеризованного (γ ≈ 0.8) и случайного (γ ≈ 0.71) твердых
растворов соответственно.

3.2. Г е т е р о п о л я р ны й т в е р ды й р а с т в о р. Для
того чтобы ответить на вопрос о том, сохраняется ли
влияние кластерообразования на локализацию фонон-
ных мод в присутствии кулоновского взаимодействия,
мы исследовали зависимости IPR от „заряда“ A. Данные
зависимости для HgTe- и CdTe-подобных LO-мод класте-
ризованного и случайного Cd0.5Hg0.5Te представлены на
рис. 4 (z = A/A0, где A0 соответствует „правильным“,
т. е. взятым из эксперимента, значениям ω2

LO и ω2
TO).

Видно, что увеличение заряда понижает степень лока-
лизации фононных мод. Этот факт объясняется неогра-
ниченным радиусом взаимодействия ионов, эффектив-
но повышающим размерность системы. Напомним, что
в нашей (изотопической) модели это взаимодействие не
содержит беспорядка.
Вместе с тем характер влияния кластерообразования

на IPR несколько отличается для HgTe-подобной (низ-
кочастотной) и CdTe-подобной (высокочастотной) мод.
Степень локализации высокочастотной моды в области
малых зарядов (z < 0.5) значительно уменьшается под
влиянием кластерообразования, так же как и в гомопо-
лярном ТР. При z = 0.5−1.3 кулоновское взаимодей-
ствие нейтрализует эффект кластерообразования. IPR
здесь принимает практически одинаковые значения для
случайного и кластеризованного ТР. Для низкочастот-
ной моды кластерообразование приводит к небольшому
уменьшению степени локализации во всем диапазоне
изменения заряда. Эта мода практически делокализована
уже в гомополярном ТР состава x = 0.5.
Подобным образом зависит от величины заряда и сте-

пени кластерообразования IPR AlAs- и GaAs-подобных

LO-мод Al0.5Ga0.5As (рис. 5). Вместе с тем наблюдаются
некоторые отличия. Так, влияние кластерообразования
на локализацию высокочастотной моды при z > 0.5
компенсируется кулоновским взаимодействием не в пол-
ной мере. Кроме того, исходная степень локализации

Рис. 4. Зависимости IPR HgTe- и CdTe-подобных LO-мод
случайного и кластеризованного Cd0.5Hg0.5Te от заряда ионов.
1, 2 — CdTe-подобная LO-мода случайного и кластеризованно-
го твердых растворов соответственно, 3, 4 — HgTe-подобная
LO-мода случайного и кластеризованного твердых растворов
соответственно.

Рис. 5. То же, что и на рис. 4, для Al0.5Ga0.5As. 1, 2 — AlAs-
подобная LO-мода случайного и кластеризованного твердых
растворов соответственно, 3, 4 — GaAs-подобная LO-мода
случайного и кластеризованного твердых растворов соответ-
ственно.
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Рис. 6. Функции распределения локальной интенсивности узельного поглощения для основых фононных мод Cd0.5Hg0.5Te.
a, b — HgTe-подобная LO-мода, c, d — CdTe-подобная LO-мода. Сплошные линии соответствуют случайному твердому раствору,
штриховые — кластеризованному. Заряд ионов: z ≈ 0 (a, c), 1 (b, d).

низкочастотной моды и диапазон ее уменьшения вслед-
ствие кластерообразования здесь намного больше. Эта
мода остается локализованной и при наличии силь-
ного кулоновского взаимодействия, что, по-видимому,
связано с эффективно меньшей величиной элементов
динамической матрицы, отвечающих взаимодействию
ионов Ga, по сравнению с ионами Al (масса иона стоит
в знаменателе). Отметим также, что во всем диапазоне
изменения заряда сохраняются те же тенденции поведе-
ния IPR при изменении состава, что и в модели ТР без
кулоновского взаимодействия. Кулоновское взаимодей-
ствие, по-видимому, приводит к увеличению параметра
„скейлинга“, хотя в случае гетерополярного ТР мы
были ограничены в расчетах значительно меньшими
размерами кристаллита.

Обсудим теперь результаты, относящиеся к функции
распределения (ФР) локальной интенсивности поглоще-

ния (7), которая имеет различный вид для низкочастот-
ной и высокочастотной мод. На рис. 6 представлены ФР
CdTe-подобной и HgTe-подобной LO-мод Cd0.5Hg0.5Te.
ФР HgTe-подобной моды может быть аппроксимиро-
вана гауссовым распределением со средним значени-
ем, равным единице, тогда как ФР высокочастотной
CdTe-подобной моды резко асимметрична. Для частот
внешнего (продольного) поля в области низкочастот-
ной LO-моды существуют узлы решетки, на которых
локальная интенсивность поглощения отрицательна, т. е.
энергия не поглощается, а излучается. Такие узлы
отвечают атомам Cd или Hg, не находящимся внутри
соответственно CdTe- и HgTe-кластеров и движущим-
ся в противофазе с внешним полем. С увеличением
степени БП кластеры CdTe и HgTe становятся больше
и число аномально движущихся атомов уменьшается.
Движение атомов с частотой внешнего поля в обла-
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Рис. 7. Функции распределения локальной интенсивности узельного поглощения Al0.5Ga0.5As (a, b) и модельного твердого
раствора (mA = 69.72, mB = 26.98, mC = 174.92) (c, d) для низкочастотных (a, c) и высокочастотных (b, d) LO-мод. Сплошные
линии соответствуют случайному твердому раствору, штриховые — кластеризованному. Заряд ионов во всех случаях принимался
одинаковым, соответствующим z = 1 для Al0.5Ga0.5As.

сти высокочастотной (CdTe-подобной) моды ограниче-
но CdTe-кластерами, и практически отсутствуют узлы
с отрицательным поглощением (рис. 6, c, d). Отметим,
что обсуждаемые эффекты практически не зависят от
величины заряда ионов.
Подобные расчеты, выполненные для Al0.5Ga0.5As

и модельного ТР, в котором масса аниона (mC) зна-
чительно превышает массы двух взаимозамещаемых
(mA, mB) катионов, подтверждают приведенную выше
интерпретацию вида ФР (рис. 7). Амплитуда оптическо-
го колебания может принимать значения одного порядка
(при различной фазе) почти на всех узлах решетки толь-
ко в том случае, если это низкочастотная резонансная
мода. Действительно, ФР GaAs- подобной LO-моды уже

заметно асимметрична (рис. 7, a), а в случае модельно-
го твердого раствора ФР низкочастотной моды имеет
вид, характерный для высокочастотной моды (рис. 7, c),
приблизительно одинаковый для всех рассматриваемых
сплавов.
Таким образом, несмотря на то что значения IPR

основных оптических фононных мод близки в ТР с куло-
новским взаимодействием, особенно в случае сильного
кластерообразования, характер локализации этих мод
может быть различным. Резонансная низкочастотная
мода является делокализованной в том смысле, что
амплитуда атомных смещений не обращается в нуль для
большинства ионов кристаллита. Беспорядок приводит
к тому, что фаза может быть существенно различной для
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разных узлов. Кластерообразование несколько уменьша-
ет вариации фазы атомных смещений, снижая дисперсию
ФР локальных узельных поглощений.

В отличие от описанной ситуации, характерной для
HgTe-подобной моды в CdxHg1−xTe, все высокочастот-
ные и те низкочастотные моды, которые являются ло-
кальными (а не резонансными) в низкоконцентрацион-
ном пределе, локализованы практически внутри соответ-
ствующих кластеров, изолированных друг от друга. Ти-
пичный размер кластеров увеличивается вместе с разме-
ром системы, обусловливая „скейлинг“ с показателем γ ,
близким к единице, обнаруженный нами при численных
расчетах. Поглощение электромагнитной энергии, свя-
занное с такими колебательными модами, происходит
в „горячих зонах“, существование которых особенно
хорошо видно в случае модельного ТР со специально
подобранными массами (рис. 7, d), где основная часть
ионов неподвижна и не взаимодействует с внешним
полем. Поглощение с разбросом интенсивностей вблизи
некоторой типичной величины характеризует кластер,
размер которого „выбран“ частотой внешнего поля.

Таким образом, в настоящей работе путем прямых
численных расчетов показано, что степень локализации
основных фононных мод в двумерных псевдобинарных
ТР сильно зависит от состава. Существенное влия-
ние оказывают также БП типа кластерообразования
и интенсивность кулоновского взаимодействия (степень
ионности ТР), которые способствуют делокализации
оптических фононных мод.

Делокализующее влияние дальнодействующего куло-
новского взаимодействия можно объяснить эффектив-
ным повышением размерности системы (появлением
дополнительных каналов для передачи колебательно-
го возбуждения между узлами решетки). Проведенный
анализ ФР локальных узельных поглощений внешне-
го электромагнитного поля показал, что высокочастот-
ные и нерезонансные низкочастотные оптические моды
локализованы на оптимальных по размеру кластерах
соответствующего бинарного соединения. Поглощение
электромагнитного поля с частотой, соответствующей
таким модам, происходит локально, что может иметь
большое значение для нелинейных свойств ТР. Тен-
денция к „делокализации“ при кластерообразовании,
наблюдаемая по величине IPR, объясняется просто уве-
личением размера кластеров, на которых локализовано
такое возбуждение. Напротив, резонансная низкочастот-
ная мода имеет заметную амплитуду везде в преде-
лах кристалла. Обнаруженный „скейлинг“ такой моды
(γ ≈ 1) указывает на ее делокализованный характер,
хотя, разумеется, это утверждение справедливо при
определенных размерах x исследованных численно кри-
сталлитов.

Авторы признательны А.М. Сатанину за полезные
обсуждения.

Приложение

При наложении внешнего электрического поля урав-
нения движения ионов, составляющих твердый раствор,
приобретают следующий вид:

(B̂ − ω21̂)U =
ek√
Mlk

E, (П1)

где B̂ — динамическая матрица; U — вектор смещений,
умноженных на

√
Mlk ; ek = (−1)keτ и Mlk — соот-

ветственно заряд и масса иона k-й подрешетки в l -й
элементарной ячейке; lτ — так называемый продольный
заряд; E — внешнее поле, предполагающееся однород-
ным и изменяющимся во времени по гармоническому
закону. Вынужденные смещения, определяемые уравне-
нием (П1), даются формулой

Vα
lk ≡ Uα

lk√
Mlk

= − 1√
Mlk

∑
l ′,k′,β

Gαβ(lk, l ′, k′)
lk′Eβ

√
Ml ′k′

, (П2)

где Ĝ — фононная функция Грина,

Gαβ(lk, l ′k′) =
∑
ν

uαν (l , k)uβν(l ′, k′)
ω2 − ω2

ν + i δ
, (П3)

uν(l , k) — собственные векторы, соответствующие ν -му
собственному значению динамической матрицы, α и β —
декартовы индексы.
Скорость локального поглощения электромагнитного

поля решеткой на узле (l , k) равна

Qlk = −
〈

∂

∂t

∫
(ekVlk)dE

〉
= −e2τ E2

0

2
ω Im Jlk(ω), (П4)

где E0 — амплитуда поля. В (П4) угловые скобки
обозначают усреднение по времени,

Jlk(ω) =
(−1)k

√
Mlk

∑
ν

Dνuν(l , k)
ω2
ν − ω2 − i δ

, (П5)

где

Dν =
∑
l ,k

(−1)k

√
Ml ,k

uν(l , k).

В (П4, П5) под uν понимается компонента ν -го собствен-
ного вектора, параллельная внешнему полю.
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