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Рассмотрено влияние присутствия дефектов в наноструктурированных мишенях на интерференци-

онные спектры при переизлучении аттосекундных импульсов электромагнитного поля. Получены общие

выражения для расчетов спектральных распределений для одномерных, двумерных и трехмерных мно-

гоатомных наносистем, составленных из одинаковых сложных атомов, с дефектами типа изгибов, вакан-

сий и разрывов. В качестве примеров, допускающих простое аналитическое представление, проведены

расчеты изменений интерференционных спектров линейной цепочкой с несколькими удаленными ато-

мами (цепочка с разрывами) и линейной цепочкой с изгибом. Развито обобщение на двух- и трехмерные

наносистемы.
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1. Введение. Кристаллы и наноструктурирован-

ные мишени представляют собой естественные ди-

фракционные решетки для рентгеновского излуче-

ния. Обычно явление дифракции рентгеновских лу-

чей на различного рода периодических структурах

описывается как рассеяние плоских волн бесконеч-

ной длительности по времени [1]. Процессы же рас-

сеяния аттосекундных импульсов электромагнитно-

го поля на такого рода структурах до настояще-

го времени исследованы мало. Вместе с тем подоб-

ные процессы могут дополнить рентгеноструктур-

ный анализ возможностями спектроскопии с высо-

ким временным разрешением связанной в том чис-

ле с аттосекундной спектроскопией и аттосекунд-

ной метрологией [2–6]. Тем не менее до настояще-

го времени лишь незначительное количество работ

было посвящено исследованиям процессов интерфе-

ренции при рассеянии аттосекундных импульсов раз-

личного рода регулярными мишенями. В работах

[7–9] развита теория переизлучения аттосекундных

импульсов электромагнитного поля произвольными

многоатомными системами, составленными из изо-

лированных сложных атомов. При использовании же

в качестве мишеней регулярных структур с боль-

шим количеством атомов в спектрах перерассеяния

доминирующими становятся эффекты интерферен-

ции. При этом, подбирая пространственную струк-

туру мишеней и их различные комбинации, можно

добиться значительного разделения угловых распре-
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делений падающего и рассеянного излучений. В ра-

боте [10] развита теория переизлучения аттосекунд-

ных импульсов электромагнитного поля произволь-

ными регулярными многоатомными системами, со-

ставленными из одинаковых сложных атомов, с уче-

том хаотических тепловых колебаний. Однако до на-

стоящего времени не рассматривались процессы ин-

терференции при переизлучении аттосекундных им-

пульсов электромагнитного поля произвольными ре-

гулярными многоатомными системами, содержащи-

ми различного рода дефекты.

В данной работе рассмотрено влияние присут-

ствия дефектов в наноструктурированных мише-

нях на интерференционные спектры при переизлу-

чении аттосекундных импульсов электромагнитно-

го поля. Получены общие выражения для расчетов

спектральных распределений для одномерных, двух-

мерных и трехмерных многоатомных наносистем, со-

ставленных из одинаковых сложных атомов, с де-

фектами типа изгибов, вакансий и разрывов. В ка-

честве примеров, допускающих простое аналитиче-

ское представление, проведены расчеты изменений

интерференционных спектров линейной цепочкой с

несколькими удаленными атомами (цепочка с разры-

вами) и линейной цепочкой с изгибом. Развито обоб-

щение на двух- и трехмерные наносистемы. Предло-

женный подход может быть непосредственно распро-

странен на более общие типы дефектов.

В рассматриваемых нами ниже случаях счита-

ется, что длительность аттосекундных импульсов τ

значительно меньше характерного атомного време-
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ни τa, т.е. τ ≪ τa. Отметим, что в настоящей ра-

боте, как и в [7–10], речь идет о излучении одного

фотона всеми атомами мишени за время действия

внезапного возмущения. После действия внезапно-

го возмущения, возбужденные атомы мишени мо-

гут релаксировать с излучением фотонов, принадле-

жащих известным спектрам изолированных атомов.

Однако если внезапное возмущение вызывает изме-

нение скоростей атомных электронов, то и во время

его действия атомы могут излучать [11]. Классиче-

ским аналогом задачи в такой постановке является

известный [12] пример о спектре излучения свобод-

ного электрона при внезапном изменении скорости.

После действия внезапного возмущения атомы ми-

шени оказываются распределенными по всевозмож-

ным возбужденным состояниям. При этом они могут

релаксировать с излучением фотонов (за характер-

ное для радиационных переходов время). Очевидно,

что в этом случае интерференционные эффекты бу-

дут отсутствовать. Кроме того, спектры переизлуче-

ния и спектры, испускаемые при релаксации, строго

разделены по времени. Другими словами, спектр пе-

реизлучения испускается лишь за время действия ат-

тосекундного импульса, а спектр релаксации – после

действия аттосекундного импульса. Таким образом,

спектры переизлучения могут быть идентифициро-

ваны по схеме совпадений с аттосекундным импуль-

сом.

2. Общая часть. Пусть мишень состоит из N

одинаковых атомов, каждый из которых содержит

Ne электронов. Положение произвольного атома с

номером a, где a = 1, 2, . . . , N , будем описывать век-

тором Ra. Обозначим как ra,e координаты электро-

на, принадлежащего атому с номером a. Координаты

ra,e отсчитываются относительно ядра атома a. То-

гда Ra,e = Ra+ra,e – координаты электрона атома a

относительно начала системы координат. Потенциал

взаимодействия электронов системы атомов с аттосе-

кундным импульсом электромагнитного поля равен

[7]

V (t) =
N
∑

a=1

Ne
∑

e=1

E(Ra,e, t) · ra,e. (1)

Здесь E(r, t) – напряженность электрического поля

импульса электромагнитного поля гауссовой формы:

E(r, t) = E0
α√
π
e−α2(t−n0r/c)

2

cos(ω0t− k0r), (2)

где E0 – амплитуда, k0 = (ω0/c)n0, n0 – единич-

ный вектор, направленный вдоль распространения

импульса, r – координаты точки наблюдения, c –

скорость света, а длительность импульса τ ∼ 1/α.

Здесь и ниже используются атомные единицы: e =

me = ~ = 1, где e – заряд электрона, me – мас-

са электрона, ~ – постоянная Планка. В атомных

единицах скорость света c ≈ 137. Отметим, что

E(r, t) → E0δ(t − n0r/c) при α → ∞. Потенциал (1)

может считаться действующим внезапно при усло-

вии внезапности действия на какой-либо атом мише-

ни, τ ∼ 1/α ≪ τa, и условии краткости взаимодей-

ствия V (t) со всей системой из N атомов (с характер-

ным размером L вдоль распространения импульса,

ср. [7]) по сравнению с характерным атомным вре-

менем τa, или

τ ∼ 1/α ≪ τa ∼ 1,

L/c ≪ τa ∼ 1. (3)

Падающий на систему атомов аттосекундный им-

пульс переизлучается атомными электронами. Соот-

ветствующий спектр переизлучения при произволь-

ной конфигурации атомов решетки в предположении

внезапности действия возмущения (1) был получен в

[8]. Он имеет вид

d2W

dΩkdω
=

|f0(ω)|2
(2π)2c3ω

[

NNeG(ω,n,n0) +

+NNe(Ne − 1)F (ω,n,n0) +N2
eQ(ω,n,n0)gN (p)

]

.(4)

В [8] при получении этой формулы поле ультрако-

роткого импульса учитывалось точно в рамках при-

ближения внезапных возмущений. Кроме того, учи-

тывались все возможные возбуждения электронов

мишени. Процесс же излучения фотона описывался

по теории возмущений. Формула (4) описывает пол-

ный (просуммированный по поляризациям фотона

и по всем возможным конечным состояниям элек-

тронов атомов системы) спектр излучения фотона

частоты ω в телесный угол dΩk (описанный вокруг

направления импульса фотона k) в течение време-

ни действия внезапного возмущения V (t). Здесь n =

= k/k – единичный вектор направления вылета фо-

тона, p = k− (ω/ω0)k0 = (ω/c)(n− n0) имеет смысл

изменения импульса фотона при перерассеянии. От-

метим, что число N атомов в системе произвольно. В

частности, при N = 1 формула (4) описывает спектр

переизлучения одного атома, при N = 2 – спектр пе-

реизлучения системы из двух атомов и т.д. (ср. [7, 8]).

Напомним, что при произвольных N необходимо сле-

дить за выполнением условий внезапности (3).

В формуле (4) первые два слагаемых в правой ча-

сти представляют собой умноженный на число ато-

мов в системе спектр излучения отдельного атома и

соответствуют некогерентному (пропорциональному

Письма в ЖЭТФ том 103 вып. 3 – 4 2016



316 В. И. Матвеев, Д. Н. Макаров

N) процессу переизлучения. Важно, что в (4) лишь

множитель gN(p) зависит от взаимного простран-

ственного расположения атомов системы, а функ-

ции G, F и Q зависят лишь от характеристик изо-

лированных атомов независимо от места их распо-

ложения. Поэтому конкретные выражения для этих

функций являются несущественными для дальней-

шего рассмотрения. Однако отметим, что общий вид

и выражения для функций G, F и Q, а также фурье-

образа f0(ω) приводятся в статье [8]. Там же приво-

дится и необходимый нам фактор gN (p), ответствен-

ный за явление интерференции:

gN(p) =
∑

a,b(a 6=b)

eip(Ra−Rb) =
∑

a,b

eip(Ra−Rb) −N. (5)

Это общее выражение для интерференционного фак-

тора наносистемы, имеющей произвольную геомет-

рию и составленной из одинаковых атомов. Предме-

том настоящей работы являются процессы интерфе-

ренции при переизлучении аттосекундных импуль-

сов электромагнитного поля произвольными регу-

лярными многоатомными наносистемами, содержа-

щими дефекты типа вакансий и изменения геомет-

рии наносистемы. Поэтому необходимо исследовать

изменения фактора gN (p) в сравнении с его значени-

ями в регулярных наноструктурах. Будем считать,

что дефектную наноструктуру можно представить в

виде нескольких регулярных подсистем, геометриче-

ски расположенных произвольным образом друг от-

носительно друга. К такого рода дефектам можно от-

нести, например, разрывы и изгибы либо их различ-

ные комбинации. Рассмотрим для простоты расчет

фактора gN (p) в случаях, когда наноструктура (ми-

шень) состоит из двух регулярных подсистем, распо-

ложенных произвольным образом друг относитель-

но друга. В формуле (5) проводится суммирование

по всем атомам наносистемы. Номера атомов, отно-

сящихся к первой подсистеме с числом атомов N1,

обозначим как a1 и b1, а ко второй подсистеме с чис-

лом атомов N2 – как a2 и b2. Общее число атомов в

мишени N = N1 +N2. Тогда (5) удобно представить

в виде

gN (p) = g
(reg)
N1 (p) + g

(reg)
N2 (p) + ∆gN (p), (6)

где g
(reg)
N1 (p) – интерференционный фактор для пер-

вой регулярной подсистемы, равный

g
(reg)
N1 (p) =

∑

a1,b1

eip(Ra1−Rb1) −N1, (7)

g
(reg)
N2 (p) – интерференционный фактор для второй

регулярной подсистемы, равный

g
(reg)
N2 (p) =

∑

a2,b2

eip(Ra2−Rb2) −N2, (8)

а ∆gN (p) имеет смысл изменения общего интерфе-

ренционного фактора из-за наличия в мишени двух

подсистем:

∆gN (p) =
∑

a1,a2

eip(Ra1−Ra2). (9)

При этом в (9) суммирование по a1 проводится по

атомам только первой подсистемы, а по a2 – по ато-

мам только второй. Очевидно, что если ∆gN (p) = 0,

то обе подсистемы рассеивают ультракороткий им-

пульс независимо друг от друга. Следует отметить,

что только в одномерной наносистеме вакансия мо-

жет быть интерпретирована как разрыв, так что не

все дефекты типа вакансий в двух- и трехмерных

мишенях можно представлять в виде разрывов меж-

ду регулярными подсистемами. В таких случаях мо-

жет быть предложен следующий подход. Пусть при

формальном заполнении всех вакансий (общим чис-

лом ND) в дефектной наноструктуре из N атомов

мы получаем регулярную наносистему, состоящую из

N + ND одинаковых атомов. Тогда интерференци-

онный фактор для наносистемы с такими дефекта-

ми можно, очевидно, рассчитать путем суммирова-

ния по всем атомам регулярной системы с последу-

ющим вычитанием лишних слагаемых, появившихся

при заполнении вакансий. В результате имеем

gN(p) = g
(reg)
N+ND

(p)− δgN(p), (10)

где

δgN (p) =
∑

aD ,bD

eip(RaD
−RbD

) −ND +

+
∑

aD ,a

eip(RaD
−Ra), (11)

aD и bD – номера атомов, фиктивно вставленных в

вакансии, а a – номера атомов исходной дефектной

системы.

3. Дефекты линейной цепочки. Для модели-

рования интересующих нас дефектов линейной це-

почки рассмотрим две линейные цепочки: располо-

женную по оси x и состоящую из N1 одинаковых ато-

мов и состоящую из N2 одинаковых атомов, располо-

женную под углом α к первой на расстоянии L1. Со-

ответствующая конструкция изображена на рис. 1.

Рассчитаем входящие в интерференционный фактор

(6) слагаемые. Интерференционный фактор для пря-

молинейной регулярной цепочки из одинаковых ато-

мов легко вычисляется. Он приведен в работах [7, 8].

Таким образом, в формуле (6)
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Рис. 1. Мишень, состоящая из двух регулярных пря-

молинейных цепочек. Первая цепочка расположена по

оси x и состоит из N1 атомов. Вторая цепочка из N2

атомов расположена под углом α к первой

g
(reg)
N1 (p) =

sin2(pd1N1/2)

sin2(pd1/2)
−N1 (12)

и

g
(reg)
N2 (p) =

sin2(pd2N2/2)

sin2(pd2/2)
−N2, (13)

где d1 – вектор, направленный по оси x и равный

по величине межатомному расстоянию первой цепоч-

ки, а d2 – вектор, направленный вдоль второй це-

почки и равный по величине ее межатомному рас-

стоянию. Отметим, что вектор d2 повернут на угол

α относительно вектора d1. Для того чтобы рассчи-

тать ∆gN (p), нужно просуммировать выражение (9)

по всем парам атомов, находящихся в разных цепоч-

ках. Введем радиус-вектор R1,n = d1(n − 1)i, зада-

ющий положение атома с номером n в первой це-

почке и радиус-вектор R2,m = d1(N1 − 1)i + x1i +

d2 cos(α)(m − 1)i+ d2 sin(α)(m− 1)j+ y1j, задающий

положение атома с номером m во второй цепочке

(здесь i и j – орты осей x и y, x1 и y1 – проек-

ции вектора L1 на оси x и y; см. рис. 1). В ито-

ге для расчета ∆gN (p) нужно произвести суммиро-

вание независимо по всем атомам первой и второй

цепочек, т.е. ∆gN (p) = 2
∑N1

n=1

∑N2

m=1 cos (p∆Rn,m),

где ∆Rn,m = R2,m − R1,n = d1(N1 − n)i + x1i +

d2 cos(α)(m − 1)i + d2 sin(α)(m − 1)j + y1j. Двойная

сумма вычисляется точно (путем представления в

виде суммы экспонент и последующего суммирова-

ния двух геометрических прогрессий). В результате

получим

∆gN (p) = 2
sin

(

N1pd1

2

)

sin
(

N2pd2

2

)

sin
(

pd1

2

)

sin
(

pd2

2

) ×

× cos

[

(N1 − 1)pd1

2
+

(N2 − 1)pd2

2
+ pL1

]

, (14)

где L1 = x1i + y1j. Из выражения (14) вид-

но, что если pd1 или pd2 кратно 2πn (где

n – целые числа), то возникают максимумы

∆gN (p) = 2N1N2(−1)n(N1+N2−2) cos(pL1). При

этом максимальные значения (главные интерферен-

ционные максимумы) для gN1(p) и gN2(p) равны

N2
1 −N1 и N2

2 −N2 соответственно. Таким образом,

наличие дефектов может приводить к существен-

ному изменению интерференционной картины по

сравнению с двумя независимыми цепочками.

Отметим, что если формально (при выполнении

условий (3)) развести цепочки на большое расстоя-

ние друг от друга (L1 ≫ 1), то cos(pL1) окажется

быстро осциллирующей функцией, имеющей на

небольшом интервале углов наблюдения нулевое

среднее значение, и рассеяние импульса будет

происходить как на двух независимых цепочках.

Для иллюстрации влияния разрывов в регулярной

системе мы провели расчеты интерференционного

фактора gN (p) = g
(reg)
N1 (p) + g

(reg)
N2 (p) + ∆gN (p) для

дефектной (разорванной) прямолинейной цепочки

из тридцати атомов, образованной из регулярной

прямолинейной цепочки из сорока атомов путем

удаления части цепочки из десяти атомов. В резуль-

тате N = 30, N1 = 10, N2 = 20, причем d1 = d2 = d.

Соответствующие зависимости от безразмерного

параметра pd приведены на рис. 2. Как видно из

Рис. 2. Интерференционный фактор gN (p) как функ-

ция безразмерного параметра pd для регулярной пря-

молинейной цепочки из N = 40 атомов (тонкая линия)

и дефектной прямолинейной цепочки с общим числом

атомов N = 30, образованной из регулярной прямоли-

нейной цепочки из N = 40 атомов путем удаления как

целого цепочки из десяти атомов, так что в левой части

оставшейся системы находится 10 атомов, а в правой –

20 (жирная линия)

рисунка, существенное изменение (по сравнению

с регулярной прямолинейной цепочкой из сорока

Письма в ЖЭТФ том 103 вып. 3 – 4 2016



318 В. И. Матвеев, Д. Н. Макаров

атомов) претерпевают как главные максимумы, так

и максимумы тонкой структуры.

Рассмотрим теперь изогнутую линейную цепочку

без вакансий. Для иллюстрации зависимости спектра

переизлучения от угла изгиба α на рис. 3 приведены

Рис. 3. Зависимости фактора gN(p) от угла излома це-

почки α: жирная линия – аттосекундный импульс па-

дает по оси x, тонкая – по оси y

результаты расчета фактора gN(p) в случае N = 20,

N1 = 10, N2 = 10 при |d1| = |d2| = |d|. Такая це-

почка получается из изображенной на рис. 1, если

считать L1 = d2. Спектр зависит как от угла па-

дения импульса на систему, так и от угла наблю-

дения переизлученного поля. Поэтому мы выбрали

фиксированные значения этих углов так, чтобы при

α = 0 наблюдался максимум спектра для прямоли-

нейной цепочки, и далее рассматривали его поведе-

ние с ростом угла изгиба от нуля до 2π. Таким об-

разом, переизлученный импульс регистрировался в

направлении, перпендикулярном плоскости изломан-

ной цепочки, а падающий импульс считался распро-

страняющимся либо по оси x, либо по оси y. Соот-

ветственно pd1 = 2π, pd2 = 2π cos(α) в случае, когда

импульс падает по оси x, и pd1 = 0, pd2 = 2π sin(α) в

случае, когда импульс падает по оси y. Как видно из

рис. 3, наблюдаются значительные изменения формы

и величины максимума с изменением угла изгиба це-

почки. Таким образом, по интерференционной кар-

тине можно судить о дефектах, переломах, изгибах

цепочки одинаковых атомов.

4. Обобщение на дву- и трехмерные струк-

туры. В качестве примера влияния дефектов в ре-

гулярных двумерных наносистемах на интерферен-

ционные спектры, допускающего простое аналитиче-

ское представление, рассмотрим мишень, состоящую

из двух прямоугольных регулярных решеток (подси-

стем), расположенных произвольным образом друг

относительно друга. В узлах обеих решеток распо-

ложены одинаковые атомы. Соответствующие обо-

значения и общий вид такой мишени приведены на

рис. 4. Нам удобно ввести две системы координат:

Рис. 4. Мишень, состоящая из двух регулярных непе-

ресекающихся прямоугольных решеток (подсистем)

для первой решетки – оси x, y, z, а для второй –

x′, y′, z′. Расстояние между началами этих систем ко-

ординат равно L. Период первой решетки по оси y

равен d1. Число атомов на этой оси N1. По оси z

период первой решетки равен d2. Число атомов на

этой оси N2. В результате общее число атомов в пер-

вой решетке N1N2. В системе координат x′y′z′ пери-

од второй решетки по оси y′ равен d′1. Число атомов

на этой оси N
′

1. По оси z′ период второй решетки

равен d′2. Число атомов на этой оси N ′
2. В резуль-

тате общее число атомов во второй решетке N ′
1N

′
2.

Далее рассчитаем по формуле (6) интерференцион-

ный фактор. Для этого воспользуемся полученными

в [8] результатами для интерференционных факто-

ров регулярных прямоугольных наносистем и пред-

ставим интерференционный фактор дефектной ми-

шени в виде

gN (p) =
sin2(pd1N1/2)

sin2(pd1/2)

sin2(pd2N2/2)

sin2(pd1/2)
−N1N2 +

+
sin2(pd

′

1N
′

1/2)

sin2(pd
′

1/2)

sin2(pd
′

2N
′

2/2)

sin2(pd
′

1/2)
−N

′

1N
′

2 +

+∆gN (p), (15)

где N = N1N2 + N ′
1N

′
2 – общее число атомов

в мишени, d1,d2,d
′
1,d

′
2 – вектора периодов реше-

ток, направленные по осям y, z, y′, z′ соответствен-

но, ∆gN (p) – фактор, связывающий интерференцию

на первой и второй решетках. Очевидно, что если

∆gN (p) = 0, то две решетки рассеивают ультра-

короткий импульс независимо друг от друга. Для

того чтобы рассчитать ∆gN (p), нужно просумми-

ровать выражение (9) по всем парам атомов, нахо-

дящихся в разных решетках. Введем радиус-вектор
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R1,n,m = d1(n− 1)j+ d2(m− 1)k, задающий положе-

ние атома первой решетки, находящегося в узле на

пересечении столбца m со строкой n. Соответствен-

но R2,n′,m′ = L+ d′1(n
′ − 1)j′ + d′2(m

′ − 1)k′ – радиус-

вектор, задающий положение атома второй решетки,

находящегося в узле с номерами m′ и n′. Если вве-

сти ∆Rn,m,n′,m′ = R2,n′,m′ − R1,n,m, то для расчета

∆gN (p) необходимо найти сумму

∆gN(p) = 2

N1
∑

n=1

N2
∑

m=1

N ′

1
∑

n′=1

N ′

2
∑

m′=1

cos (p∆Rn,m,n′,m′) .

В итоге получим выражение

∆gN (p) = 2
sin

(

N1pd1

2

)

sin
(

N2pd2

2

)

sin
(

pd1

2

)

sin
(

pd2

2

) ×

×
sin

(

N ′

1
pd

′

1

2

)

sin
(

N ′

2
pd

′

2

2

)

sin
(

pd′

1

2

)

sin
(

pd′

2

2

) ×

× cos

[

(N1 − 1)pd1

2
+

(N2 − 1)pd2

2
+

+
(N ′

1 − 1)pd′
1

2
+

(N ′
2 − 1)pd′

2

2
+ pL

]

. (16)

Из выражения (16) видно, что если pd1, pd2, pd
′
1,

pd′
2 кратны 2πn (где n – целые числа), то возника-

ют максимумы. Это приводит к существенному из-

менению интерференционной картины по сравнению

с двумя независимыми решетками, входящими в со-

став мишени. Таким образом, по интерференционной

картине можно судить о разрывах и изгибах плоско-

сти, состоящей из одинаковых атомов, поскольку она

существенно зависит от фактора ∆gN (p). Очевидно,

что формулы типа (16) могут быть получены и для

случаев вакансий, разрывов и искажения геометрии

трехмерных регулярных прямоугольных наносистем.

Однако здесь мы их не приводим из-за громоздкости

соответствующих выражений. Как уже отмечалось,

в двух- и трехмерных случаях не все вакансии в ре-

гулярных наносистемах сводятся к разрывам между

регулярными наносистемами. В таких случаях сле-

дует использовать формулу (10). Отметим, что это

могут быть не только одномерные и прямоугольные

двух- и трехмерные регулярные наноструктуры. При

этом в качестве моделей различных наносистем (ко-

лец, нанотрубок, в том числе многослойных и “леса”

из нанотрубок) могут быть использованы интерфе-

ренционные факторы различных регулярных двух-

и трехмерных наноструктур, найденные в работах

[8, 9] для плоских и цилиндрических конструкций.
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