
Ëåêöèè 9-10

Àíèçîòðîïíàÿ âòîðàÿ ãàðìîíèêà

Òî÷å÷íàÿ ãðóïïà ñèììåòðèè êðèñòàëëà

Àíèçîòðîïèÿ ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ êðèñòàëëà îïðåäåëÿåòñÿ ñèììåòðèåé åãî êðèñòàë-

ëè÷åñêîé ðåøåòêè, çàäàâàåìîé íàáîðîì ýëåìåíòîâ ñèììåòðèè - ïðîñòðàíñòâåííûõ

ïðåîáðàçîâàíèé ðåøåòêè, ïðè êîòîðûõ îíà ïåðåõîäèò ñàìà â ñåáÿ. Â êðèñòàëëàõ ýëå-

ìåíòû ñèììåòðèè òî÷å÷íûå, ò.å. ïðè ïðåîáðàçîâàíèÿõ ïî êðàéíåé ìåðå îäíà òî÷êà

ðåøåòêè îñòàåòñÿ íåïîäâèæíîé. Ñóùåñòâóþò òðè êëàññà òî÷å÷íûõ ýëåìåíòîâ ñèììåò-

ðèè - ïëîñêîñòü ñèììåòðèè m, îñü ñèììåòðèè n è öåíòð ñèììåòðèè (èíâåðñèÿ) 1. Â
êðèñòàëëàõ ñóùåñòâóþò ëèøü îñè ñèììåòðèè ïîðÿäêà 2,3,4 è 6. Îòìåòèì, ÷òî èíâåð-

ñèÿ íå ÿâëÿåòñÿ íåçàâèñèìûì ýëåìåíòîì ñèììåòðèè, ò.ê. òî÷êà ïåðåñå÷åíèÿ ÷åòíîé îñè

ñèììåòðèè ñ ïåðïåíäèêóëÿðíîé ê íåé ïëîñêîñòüþ ñèììåòðèè åñòü öåíòð ñèììåòðèè.

Ñî÷åòàíèå îñè ñèììåòðèè ïîðÿäêà n è ïåðïåíäèêóëÿðíîé ê íåé ïëîñêîñòè ñèììåòðèè

m îáîçíà÷àåòñÿ êàê n/m. Òàêèì îáðàçîì, 1 ≡ 2/m ≡ 4/m ≡ 6/m. Ñîâìåñòíîå äåéñòâèå
(ïåðåìíîæåíèå) îñè ñèììåòðèè ïîðÿäêà n è ïàðàëëåëüíîé åé ïëîñêîñòè ñèììåòðèè m
îáîçíà÷àåòñÿ êàê nm. Ïðîèçâåäåíèå îñè ïîðÿäêà n è èíâåðñèè 1 íàçûâàåòñÿ èíâåðñè-

îííîé îñüþ ñèììåòðèè n. Ïîñêîëüêó 2 ≡ m, òî ìîæíî ââåñòè äðóãîé áàçèñ ýëåìåíòîâ

ñèììåòðèè, îïèñûâàþùèõ ñèììåòðèþ êðèñòàëëîâ - m, 1, 2, 3, 4, 6, 3, 4, 6.
Ìíîæåñòâî ýëåìåíòîâ ñèììåòðèè äàííîãî êðèñòàëëà îáðàçóåò åãî òî÷å÷íóþ ãðóï-

ïó ñèììåòðèè. Ñóùåñòâóåò 32 íåïðèâîäèìûõ òî÷å÷íûõ ãðóïï ñèììåòðèè, ñãðóïïè-

ðîâàííûõ ïî ÷èñëó è ïîðÿäêó õàðàêòåðíûõ îñåé ñèììåòðèè â 6 ñèíãîíèé:

-òðèêëèííàÿ, ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà - êîñîóãîëüíûé ïàðàëëåëåïèïåä, íåò íè îñåé,

íè ïëîñêîñòåé ñèììåòðèè;

-ìîíîêëèííàÿ, ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà - ïðÿìàÿ ïðèçìà ñ ïàðàëëåëîãðàììîì â îñíî-

âàíèè, åñòü ëèøü îäíà îñü 2, ëèáî ïëîñêîñòü ñèììåòðèè m; òî÷å÷íûå ãðóïïû - 2, m,
è 2/m;

-ðîìáè÷åñêàÿ, ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà - ïðÿìîóãîëüíûé ïàðàëëåëåïèïåä, åñòü áîëåå

îäíîé îñè 2, ëèáî áîëåå îäíîé ïëîñêîñòè ñèììåòðèè m; òî÷å÷íûå ãðóïïû - 222, 2mm,
è mmm(2/m2/m2/m);

-ãåêñàãîíàëüíàÿ, ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà - ïðèçìà ñ îñíîâàíèåì â ôîðìå ðîìáà ñ óã-

ëîì 1200, îñíîâíàÿ îñü ñèììåòðèè - 3 èëè 6; õàðàêòåðíûå òî÷å÷íûå ãðóïïû - 3, 3m,
6, 6m;

-òåòðàãîàëüíàÿ, ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà - ïðèçìà ñ êâàäðàòíûì îñíîâàíèåì, îñíîâ-

íàÿ îñü ñèììåòðèè êðèñòàëëà - 4; õàðàêòåðíûå òî÷å÷íûå ãðóïïû - 4, 4mm, 4/mmm;
-êóáè÷åñêàÿ, ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà - êóá, â êðèñòàëëå ÷åòûðå îñè ñèììåòðèè ïîðÿä-

êà 3; õàðàêòåðíûå òî÷å÷íûå ãðóïïû - 432 è m3m.
Â ñèìâîëàõ òî÷å÷íûõ ãðóïï ãåêñàãîíàëüíîé è òåòðàãîíàëüíîé ñèíãîíèé íà ïåðâîì

ìåñòå ñòîèò ãëàâíàÿ îñü ñèììåòðèè, íà âòîðîì - êîîðäèíàòíûå ýëåìåíòû ñèììåòðèè,

íà òðåòüåì - äèàãîíàëüíûå (â ïëîñêîñòè, ïåðïåíäèêóëÿðíîé ãëàâíîé îñè).

Ïðèâåäåì ðàñøèôðîâêó ñèìâîëîâ òî÷å÷íûõ ãðóïï êóáè÷åñêîé ñèíãîíèè. Ïåðâûé

ñèìâîë îïðåäåëÿåò êîîðäèíàòíûå ýëåìåíòû ñèììåòðèè, ïîñëåäíèé - äèàãîíàëüíûå, à

ñèìâîë "3"ïîñåðåäèíå óêàçûâàåò íà íàëè÷èå ÷åòûðåõ äèàãîíàëüíûõ îñåé ñèììåòðèè
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ïîðÿäêà 3. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ m3m - ÷åòûðå îñè 3 ïî áèññåêòðèñàì êîîðäèíàòíûõ

óãëîâ, òðè êîîðäèíàòíûå è òðè äèàãîíàëüíûå ïëîñêîñòè ñèììåòðèè.

Êóáè÷åñêèå êðèñòàëëû ñîñòàâëÿþò áîëüøóþ ÷àñòü ïåðèîäè÷åñêîé òàáëèöû, ñðåäè

íèõ Si, Ge, C, Al, Cu, Ag, Au, Ni, Fe.

Åñëè îáúåêò (íå êðèñòàëë) ïåðåõîäèò ñàì â ñåáÿ ïðè ëþáîì áåñêîíå÷íî ìàëîì ïîâî-

ðîòå, òî ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî îí îáëàäàåò îñüþ ñèììåòðèè∞. Òî÷å÷íûå ãðóïïû ñèììåòðèè,

â êîòîðûå âõîäÿò áåñêîíå÷íûå îñè ñèììåòðèè, íàçûâàþòñÿ ïðåäåëüíûìè. Ñóùåñòâóåò

7 ïðåäåëüíûõ òî÷å÷íûõ ãðóïï: ∞ - "âðàùàþùèéñÿ"êîíóñ, ∞m - êîíóñ (ñèììåòðèÿ

ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîëÿ), ∞/m - "âðàùàþùèéñÿ"öèëèíäð (ñèììåòðèÿ ïîñòîÿííîãî

ìàãíèòíîãî ïîëÿ), ∞2 - çàêðó÷åííûé âäîëü ãåîìåòðè÷åñêîé îñè öèëèíäð, ∞/mm -

ïîêîÿùèéñÿ öèëèíäð, ∞∞ - "âðàùàþùèéñÿ"øàð, ∞∞m - øàð.

Ñâÿçü íåíóëåâûõ êîìïîíåíò χ(2) ñ ïðîñòðàíñòâåííîé ñèììåòðèåé êðè-

ñòàëëà

Ëþáîé òåíçîð, îïèñûâàþùèé ñâîéñòâà êðèñòàëëà, â òîì ÷èñëå è íåëèíåéíàÿ âîñïðèèì-

÷èâîñòü ïîðÿäêà n χ(n), äîëæåí áûòü èíâàðèàíòíûì ïî îòíîøåíèþ êî âñåì îïåðàöèÿì

ñèììåòðèè òî÷å÷íîé ãðóïïû êðèñòàëëà. Ïðè ïðåîáðàçîâàíèÿõ ñèììåòðèè êîîðäèíàòû

xi, êîòîðûå äëÿ êðèñòàëëîâ êóáè÷åñêîé ñèíãîíèè åñòü îðòîíîðìèðîâàííûå äåêàðòî-

âû êîîðäèíàòû, ïðåîáðàçóþòñÿ êàê x′i = Tijxj , ãäå T - òåíçîð ïðåîáðàçîâàíèÿ äëÿ

ýòîé îïåðàöèè ñèììåòðèè. Òîãäà ïðè ïðåîáðàçîâàíèè ñèììåòðèè êàæäàÿ êîìïîíåíòà

òåíçîðà êâàäðàòè÷íîé âîñïðèèì÷èâîñòè χ(2) ïðåîáðàçóåòñÿ êàê

χ
(2)′
ijk = TilTjmTknχ

(2)
lmn, (1)

Èíâàðèàíòíîñòü îòíîñèòåëüíî ïðåîáðàçîâàíèÿ òðåáóåò, ÷òîáû χ(2)′ = χ(2), ò.å.

χ
(2)′
ijk = δilδjmδknχ

(2)
lmn. (2)

Òîãäà äëÿ êàæäîé èç 27 êîìïîíåíò χ(2) (à äëÿ ãåíåðàöèè âòîðîé ãàðìîíèêè - 18)

ïîëó÷àåòñÿ óðàâíåíèå

(TilTjmTkn − δilδjmδkn)χ
(2)
lmn = 0. (3)

Ñèñòåìà óðàâíåíèé (3), çàïèñàííàÿ äëÿ âñåõ îïåðàöèé ñèììåòðèè, õàðàêòåðíûõ äëÿ

äàííîãî êðèñòàëëà, óñòàíàâëèâàåò ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó êîìïîíåíòàìè òåíçîðà χ(2) è

îïðåäåëÿåò íàáîð åãî íåíóëåâûõ êîìïîíåíò. Äëÿ èíâåðñèè Tαβ = −δαβ , è èç (3) ñëå-

äóåò, ÷òî χ
(2)
ijk = −χ(2)

ijk, ò.å. χ
(2) ≡ 0. Ýòî òîæäåñòâî âûðàæàåò ñèììåòðèéíûé çàïðåò

íà ÷åòíûå íåëèíåéíî-îïòè÷åñêèå ýôôåêòû â êðèñòàëëàõ ñ èíâåðñíîé ñèììåòðèåé â

äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè.

Íà ïîâåðõíîñòè öåíòðîñèììåòðè÷íîãî êðèñòàëëà èíâåðñèÿ íàðóøàåòñÿ, ïîñêîëü-

êó ïîâåðõíîñòü íå ÿâëÿåòñÿ ïëîñêîñòüþ ñèììåòðèè. Ïîýòîìó ïðèïîâåðõíîñòíûé ñëîé

èìååò ñèììåòðèþ íèæå, ÷åì îáúåì êðèñòàëëà. Òî÷å÷íàÿ ãðóïïà ñèììåòðèè ïîâåðõíî-

ñòè, ñîâïàäàþùåé ñ îäíîé èç îñíîâíûõ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé êóáè÷åñêî-

ãî êðèñòàëëà - (001), (011) èëè (111) - 4m, 2mm è 3m, ñîîòâåòñòâåííî. Íåíóëåâûìè
ÿâëÿþòñÿ ñëåäóþùèå êîìïîíåíòû:

äëÿ 4m - χ
(2)
zzz, χ

(2)
zxx = χ

(2)
zyy, χ

(2)
xxz = χ

(2)
yyz;

2



äëÿ 2mm - χ
(2)
zzz, χ

(2)
zxx, χ

(2)
zyy, χ

(2)
xxz, χ

(2)
yyz;

äëÿ 3m - χ
(2)
zzz, χ

(2)
xxx = −χ(2)

xyy = −χ(2)
yxy, χ

(2)
xzx = χ

(2)
yzy, χ

(2)
zxx = χ

(2)
zyy.

Ãåíåðàöèÿ àíèçîòðîïíîé âòîðîé ãàðìîíèêè íà ïîâåðõíîñòè öåíòðî-

ñèììåòðè÷íîãî êðèñòàëëà

Òåíçîðíàÿ ïðèðîäà êâàäðàòè÷íîé âîñïðèèì÷èâîñòè ïðèâîäèò ê àíèçîòðîïèè íåëèíåéíî-

îïòè÷åñêîãî îòêëèêà êðèñòàëëà ïðè åãî âðàùåíèè, à èìåííî íåíóëåâûå êîìïîíåíòû

χ
(2)
ijk ñòàíîâÿòñÿ ôóíêöèÿìè ýéëåðîâûõ óãëîâ ïîâîðîòà êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ñèñòå-

ìû êîîðäèíàò îòíîñèòåëüíî ïîêîÿùåéñÿ "ëàáîðàòîðíîé"ñèñòåìû êîîðäèíàò (ÑÊ), îò-

íîñèòåëüíî êîòîðîé çàäàíû êàê ïîëÿ íàêà÷êè, òàê è ïîëå îòêëèêà. Ñèììåòðèÿ àíè-

çîòðîïèè íàïðÿìóþ îòðàæàåò ñèììåòðèþ χ(2). Ðàññìîòðèì ïðîñòåéøèé ñëó÷àé ãåíå-

ðàöèè àíèçîòðîïíîé âòîðîé ãàðìîíèêè (ÂÃ) - îò ïîâåðõíîñòè öåíòðîñèììåòðè÷íîãî

êðèñòàëëà ïðè àçèìóòàëüíîì âðàùåíèè êðèñòàëëà âîêðóã íîðìàëè ê ïîâåðõíîñòè.

Ïóñòü îñü z "ïîâåðõíîñòíîé"ÑÊ - íîðìàëü ê ïîâåðõíîñòè, à ïëîñêîñòü xy ñîâïàäàåò

ñ ïîâåðõíîñòüþ. Ïðè ïîâîðîòå êðèñòàëëà âîêðóã íîðìàëè íà óãîë ψ êîìïîíåíòà χ
(2)
lmn

ïðåîáðàçóåòñÿ â êîìïîíåíòó χ
(2)′
ijk , çàäàííóþ â ëàáîðàòîðíîé ÑÊ

χ
(2)′
ijk (ψ) = TilTjmTknχ

(2)
lmn, (4)

ãäå òåíçîð Tαβ

Tαβ =

 cosψ − sinψ 0
sinψ cosψ 0

0 0 1

 , (5)

åñëè îñü z′ ëàáîðàòîðíîé ÑÊ ñîâïàäàåò ñ z. Â ðåçóëüòàòå, ýôôåêòèâíàÿ êîìïîíåíòà

òåíçîðà âîñïðèèì÷èâîñòè, ó÷àñòâóþùàÿ â ãåíåðàöèè ÂÃ â äàííîé ãåîìåòðèè ýêñïåðè-

ìåíòà ñ îïðåäåëåííîé êîìáèíàöèåé ïîëÿðèçàöèé èçëó÷åíèé íàêà÷êè è ÂÃ, â ëàáîðà-

òîðíîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ñòàíîâèòñÿ êîíå÷íûì ðÿäîì Ôóðüå ïî ψ:

χ
(2)′
ijk (ψ) =

∑
n

(C0 + Cn cos(nψ) + Sn sin(nψ)) , (6)

èëè

χ
(2)′
ijk (ψ) =

∑
n

(
C0 + C ′

n cos(n(ψ + ψ0)
)
. (7)

Â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè n = 1...3, â êâàäðóïîëüíîì - n = 1...4. Êîýôôèöèåíòû
C0, Cn è Sn - ëèíåéíûå êîìáèíàöèè êîìïîíåíò χ

(2)
lmn â êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ÑÊ.

Èíòåíñèâíîñòü ÂÃ òàêæå ñòàíîâèòñÿ êîíå÷íûì ðÿäîì Ôóðüå ïî àçèìóòàëüíîìó óãëó

ψ âïëîòü äî ÷ëåíà øåñòîãî (äëÿ äèïîëüíîé ÂÃ) èëè âîñüìîãî (äëÿ êâàäðóïîëüíîé)

ïîðÿäêà.

Íàïðèìåð, ïðè s-ïîëÿðèçîâàííîì èçëó÷åíèè íàêà÷êèEω = (0, E0, 0) s-ïîëÿðèçîâàííàÿ
âîëíà ÂÃ E2ω = (0, E, 0) îïðåäåëÿåòñÿ êîìïîíåíòîé χ

(2)′
yyy, êîòîðàÿ äëÿ ïîâåðõíî-

ñòè îðèåíòàöèè (111) åñòü χ
(2)′
xxx sin(3ψ). Àçèìóòàëüíàÿ çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè ÂÃ

ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé 6 ïîëíîñòüþ àíèçîòðîïíûõ, ò.å. ìîäóëèðîâàííûõ äî íóëÿ, ìàêñè-

ìóìîâ.
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Íåëèíåéíàÿ îïòèêà ðåêîíñòðóèðîâàííûõ è ðåëàêñèðîâàííûõ ïîâåðõ-

íîñòåé

Â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå ïðè ðàññìîòðåíèè ãåíåðàöèè àíèçîòðîïíîé ÂÃ îò ïîâåðõíî-

ñòåé öåíòðîñèììåòðè÷íûõ êðèñòàëëîâ ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå ïî-

ëîæåíèÿ àòîìîâ îñòàâàëèñü òàêèìè æå, êàê è â îáúåìå êðèñòàëëà, à ôàêò íàëè÷èÿ

ïîâåðõíîñòè ó÷èòûâàëñÿ ëèøü â ïîòåðå èíâåðñíîé ñèììåòðèè âäîëü íîðìàëè ê ïî-

âåðõíîñòè. Â ðàìêàõ òàêîãî ïîäõîäà ìíîæåñòâî ýëåìåíòîâ ñèììåòðèè ïîâåðõíîñòíîãî

ñëîÿ ÿâëÿåòñÿ ïîäãðóïïîé ãðóïïû ñèììåòðèè îáúåìà. Â äåéñòâèòåëüíîñòè, îòñóòñòâèå

îêðóæåíèÿ íàä ïîâåðõíîñòüþ ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî àòîìû, ðàñïîëîæåííûå íà ïî-

âåðõíîñòè, èñïûòûâàþò ñìåùåíèÿ îò èõ èñõîäíûõ (îáúåìíûõ) ïîëîæåíèé. Â äàííîì

ðàçäåëå áóäåò ðàññìîòðåí íåëèíåéíî-îïòè÷åñêèé îòêëèê ðåàëüíûõ ïîâåðõíîñòåé, èñ-

ïûòûâàþùèõ ðåëàêñàöèþ è ðåêîíñòðóêöèþ.

Îñíîâíûå ïîíÿòèÿ î ðåêîíñòðóèðîâàííûõ è ðåëàêñèðîâàííûõ ïîâåðõíî-

ñòÿõ

Àòîìû ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ êðèñòàëëà íàõîäÿòñÿ â ñàìîñîãëàñîâàííîì êðèñòàëëè÷å-

ñêîì ïîòåíöèàëå, îòëè÷íîì îò òîãî, â êîòîðîì íàõîäÿòñÿ àòîìû îáúåìà. Âîçíèêàþ-

ùèå äîïîëíèòåëüíûå ñèëû ïðèâîäÿò ê ñìåùåíèþ àòîìîâ èç èõ èñõîäíûõ ïîëîæåíèé

â óçëàõ ðåøåòêè îáúåìíîãî êðèñòàëëà. Îáû÷íî ñìåùàþòñÿ ëèøü àòîìû ïåðâûõ äâóõ

ïîâåðõíîñòíûõ ñëîåâ. Ñìåùåíèÿ àòîìîâ ïåðâîãî àòîìíîãî ñëîÿ â ñëó÷àå ïîëóïðîâîä-

íèêîâ âåñüìà çíà÷èòåëüíû, âïëîòü äî 0,5 àíãñòðåì. Åñëè àòîìû ïîâåðõíîñòè ñìåùà-

þòñÿ îäèíàêîâûì îáðàçîì è òðàíñëÿöèîííàÿ ñèììåòðèÿ ñîõðàíÿåòñÿ (ò.å. ïðîåêöèè

âåêòîðîâ ðåøåòêè íà ïëîñêîñòü ïîâåðõíîñòè íå èçìåíÿþòñÿ), òî ïîâåðõíîñòü ñ÷èòà-

åòñÿ ðåëàêñèðîâàííîé, åñëè ïðè îáðàçîâàíèè ïîâåðõíîñòè òðàíñëÿöèîííàÿ ñèììåòðèÿ

èçìåíÿåòñÿ, òî òàêàÿ ïîâåðõíîñòü ÿâëÿåòñÿ ðåêîíñòðóèðîâàííîé.

Ïóñòü f1 è f2 - âåêòîðû ðåøåòêè èäåàëüíîé ïîâåðõíîñòè, ÿâëÿþùèåñÿ ëèáî âåêòîðà-

ìè ðåøåòêè êðèñòàëëà (íàïðèìåð, äëÿ ïîâåðõíîñòè (001)), ëèáî ïðîåêöèÿìè âåêòîðîâ

ðåøåòêè íà ïëîñêîñòü ïîâåðõíîñòè (íàïðèìåð, äëÿ ïîâåðõíîñòåé (011) è (111)). Òîãäà

âåêòîðà ðåøåòêè ðåêîíñòðóèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè çàïèñûâàþòñÿ â âèäå:

f ′1 = q11f1 + q12f2, (8)

f ′2 = q21f1 + q22f2.

Åñëè |detQ| ìàòðèöû êîýôôèöèåíòîâ qik ðàâåí èððàöèîíàëüíîìó ÷èñëó, òî ðåøåò-

êà ðåêîíñòðóèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè íåñîðàçìåðíà ðåøåòêå èäåàëüíîé ïîâåðõíîñòè.

Òàêîé âàðèàíò ðåêîíñòðóêöèè ìàëîâåðîÿòåí èç-çà âçàèìîäåéñòâèÿ ïîâåðõíîñòíîãî è

íèæåëåæàùèõ àòîìíûõ ñëîåâ, êîòîðîå ïðèâîäèò ê áîëüøèì ìåõàíè÷åñêèì íàïðÿæå-

íèÿì (ñòðåññàì) íà ïîâåðõíîñòè. Åñëè |detQ| åñòü ðàöèîíàëüíîå ÷èñëî, âîçìîæíû 2

âàðèàíòà.

1. q12 = q21 = 0, ò.å. âåêòîðà f ′1 è f ′2 ïàðàëëåëüíû âåêòîðàì f1 è f2, è èõ äëèíû

êðàòíû äëèíàì ïîñëåäíèõ:

f ′1 = nf1, f ′2 = mf2, (9)

ãäå n è m -öåëûå ÷èñëà. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ïîâåðõíîñòè ñîäåðæèò n ×m ýëåìåí-

òàðíûõ ÿ÷ååê èäåàëüíîé ïîâåðõíîñòè. ãîâîðÿò, ÷òî ïîâåðõíîñòü èìååò ðåêîíñòðóêöèþ
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òèïà n×m. Ïðèìåð òàêîé ðåêîíñòðóêöèè 1× 2.
2. q12 = q21 6= 0, ò.å. âåêòîðà f ′1 è f ′2 íåïàðàëëåëüíû âåêòîðàì f1 è f2. Ïðàêòè÷åñêè

îñóùåñòâèì ñëó÷àé, êîãäà óãîë α1 ìåæäó âåêòîðàìè f ′1 è f1 ðàâåí óãëó α2 ìåæäó

âåêòîðàìè f ′2 è f2. Òàêàÿ ðåêîíñòðóêöèÿ îáîçíà÷àåòñÿ êàê
|f ′

1|
|f1|×

|f ′
2|

|f2|−α, ãäå α = α1 = α2.

Ïðèìåð òàêîé ðåêîíñòðóêöèè
√

2×
√

2− 450.

Äëÿ öåíòðîñèììåòðè÷íûõ ïîëóïðîâîäíèêîâ IV ãðóïïû (Si è Ge) íàèáîëåå õàðàê-

òåðíûìè ÿâëÿþòñÿ ðåêîíñòðóêöèè 2× 1, 7× 7 è 1× 1. Òèï ðåêîíñòðóêöèè îïðåäåëÿ-

åòñÿ ñïîñîáîì ïðèãîòîâëåíèÿ ïîâåðõíîñòè (ñêàëûâàíèå, èîííàÿ áîìáàðäèðîâêà, ýïè-

òàêñèÿ), åå ïîñëåäóþùàÿ îáðàáîòêà (îòæèã, î÷èñòêà ýëåêòðîííûì ïó÷êîì) è òåêóùåé

òåìïåðàòóðîé ïîâåðõíîñòè. Íàïðèìåð, äëÿ ãðàíè Si(111) ïðè àçîòíûé òåìïåðàòóðàõ

ìåòàñòàáèëüíîé ÿâëÿåòñÿ ðåêîíñòðóêöèÿ 2× 1. Ïðè îòæèãå ïðè òåìïåðàòóðå T ∼ 500
Ê ðåêîíñòðóêöèÿ íåîáðàòèìî ïåðåõîäèò â ñòðóêòóðó 7×7. Ïðè íàãðåâàíèè äî T ∼ 1200
Ê ïîâåðõíîñòü ðåêîíñòðóèðóåòñÿ äî 1× 1. Õàðàêòåðíîé ðåêîíñòðóêöèåé ïîâåðõíîñòè

Si(001) ÿâëÿåòñÿ ñòðóêòóðà 2× 1.

Ãåíåðàöèÿ âòîðîé ãàðìîíèêè íà ðåêîíñòðóèðîâàííûõ ïîâåðõíîñòÿõ Si(111)

Ðåêîíñòðóèðîâàííàÿ ïîâåðõíîñòü Si(111)7 × 7 îòíîñèòñÿ ê òî÷å÷íîé ãðóïïå ñèììåò-

ðèè 3m, ò.å. îáëàäàåò ñèììåòðèåé ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ ãðàíè (111) êðèñòàëëà òî÷å÷-

íîé ãðóïïû m3m. Ïîâåðõíîñòü æå Si(111)2×1 èìååò ïîíèæåííóþ ñèììåòðèþ ãðóïïû

m, îáëàäàÿ ëèøü îäíîé (âìåñòî òðåõ) ïëîñêîñòüþ ñèììåòðèè, ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïî-

âåðõíîñòè ïðîõîäÿùåé âäîëü íàïðàâëåíèÿ [211]. Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî â ïîâåðõíîñò-

íîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ñ äåêàðòîâûìè îñÿìè x‖[211], y‖[011] è z‖[111], ïîâåðõíîñòü
Si(111)2 × 1 èìååò òðè íåýêâèâàëåíòíûõ êîìïîíåíòû êâàäðàòè÷íîé âîñïðèèì÷èâî-

ñòè χ
(2)
ijk, i, j, k = x, y: χ

(2)
xxx, χ

(2)
xyy è χ

(2)
yxy. Îäíàêî äëÿ ïîâåðõíîñòè Si(111)7 × 7, èìå-

þùåé áîëåå âûñîêóþ ñèììåòðèþ, ýòè êîìïîíåíòû ñòàíîâÿòñÿ çàâèñèìûìè: χ
(2)
xxx =

−χ(2)
xyy = −χ(2)

yxy. Åñëè ëèíåéíî-ïîëÿðèçîâàííîå èçëó÷åíèå íàêà÷êè íàïðàâèòü ïîä íîð-

ìàëüþ íà ïîâåðõíîñòè Si(111)2 × 1 è Si(111)7 × 7, òî çàâèñèìîñòè èíòåíñèâíîñòè x-
è y-ïîëÿðèçîâàííûõ èçëó÷åíèé ÂÃ îò óãëà ïîâîðîòà ψ ïîëÿðèçàöèè íàêà÷êè îòíîñè-

òåëüíî îñè x ïðèìóò âèä:

I2ω
x |2×1 = A|χ(2)

xxx cos2 ψ + χ
(2)
xyy sin2 ψ|2, I2ω

y |2×1 = A|χ(2)
yxy|2 sin2 2ψ,

I2ω
x |7×7 = A|χ(2)

xxx|2 cos2 2ψ, I2ω
y |7×7 = A|χ(2)

yxy|2 sin2 2ψ,

ãäå A - êîíñòàíòà, çàâèñÿùàÿ îò ôðåíåëåâñêèõ êîýôôèöèåíòîâ íà ÷àñòîòàõ íàêà÷êè

è ÂÃ.

Ñóùåñòâóþò óãëû ψ, ïðè êîòîðûõ ïîëíàÿ èíòåíñèâíîñòü ÂÃ I2ω = I2ω
x cos2 ψ +

I2ω
y sin2 ψ îò ïîâåðõíîñòè 7× 7 â òî÷íîñòè ðàâíà 0, à I2ω|2×1 íóëþ íå ðàâíà. Äåéñòâè-

òåëüíî, ïðè ψ1 = 2100 è ψ2 = −300, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ±1200 îò íàïðàâëåíèÿ [011],
I2ω|7×7 = 0 ïîñêîëüêó äëÿ ýòèõ óãëîâ ïîëÿðèçàöèè íàêà÷êè è ÂÃ ïåðïåíäèêóëÿðíû

ïëîñêîñòÿì ñèììåòðèè. Â òî æå âðåìÿ, I2ω|2×1(ψ1, ψ2) 6= 0 èç-çà îòñóòñòâèÿ â ýòèõ

íàïðàâëåíèÿõ ïëîñêîñòåé ñèììåòðèè ñòðóêòóðû 2 × 1. Ýòî çíà÷èò, ÷òî ïðè ïåðåõî-

äå 2 × 1 → 7 × 7 ïîëíàÿ èíòåíñèâíîñòü ÂÃ I2ω äîëæíà ñóùåñòâåííî óìåíüøàòüñÿ.

Òàêîé ïåðåõîä ìîæåò áûòü îñóùåñòâëåí íàãðåâàíèåì ïîâåðõíîñòè - óâåëè÷åíèå òåì-

ïåðàòóðû T ïîâåðõíîñòè Si(111)2× 1 ïðèâîäèò ê åå ìîäèôèêàöèè ê ñòðóêòóðå 7× 7.
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Òàêèì îáðàçîì, çàâèñèìîñòü I2ω(T )|ψ1,ψ2 îòðàæàåò ïîÿâëåíèå äîïîëíèòåëüíîé ïëîñ-

êîñòè ñèììåòðèè ïðè ïîâåðõíîñòíîì ôàçîâîì ïåðåõîäå 2× 1 → 7× 7.

6


