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Аннотация: Методами вакуумной ультрафиолетовой и термоактивационной
спектроскопии исследована природа собственной люминесценции и электронно-дырочных
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и электронно-дырочных центров захвата. На основе измерения спектров возбуждения
идентифицированы электронные переходы с валентной зоны в зону проводимости для
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Введение. Зонно-энергетическая структура сульфатов смешанных щелочных металлов
изучалась в связи с их практическим применением в качестве люминофоров,
различных детекторов, датчиков температуры, давления и др. Эти соединения
обладают суперионной проводимостью, сегнетоэлектрическими свойствами, аномалией
диэлектрической проницаемости и имеют несколько фазовых переходов. Несмотря
на значительный интерес к физическим свойствам этих сульфатов недостаточно
исследована их зонно-энергетическая структура. В работах авторов [1] были исследованы
энергетическая зонная структура кристаллов LiKSO 4 . Кристалл LiKSO 4 принадлежит
к группе пространственной симметрии типа P63. Структурные фрагменты тетраэдров
SO 4 и LiO 4 образуют упорядоченную трехмерную структуру, характеризующуюся
шестичленными кольцами из трех LiO 4 и трех SO 4 . Вершины трех тетраэдров LiO 4 и SO 4

являются взаимносвязанными. Атомы калия занимают позиции вдоль гексагональной оси.
Они координируются девятью атомами кислорода. В настоящей работе ортогонализованы
валентные состояния кислорода О (2р, 2s), калия К (4s), лития Li (2s), серы S (3р, 3s), а
также возбужденные состояния – O (3s, 2р), K (4р), Li (2p), S (4р, 4s).
Вычисленные значения 5,8 эВ для ширины запрещенной зоны хорошо согласуется
с соответствующим значением 6,2 эВ, полученным экспериментально по спектрам
отражения. По результатам расчета была показана, что верхняя часть валентной зоны
состоит из трех подзон, а зона проводимости состоит из двух или трех подзон.
Авторы [2] работы измеряли оптические пропускание и отражение вблизи
фундаментальной области поглощения вдоль осей с и а кристалла LiKSO 4 . Из
экспериментальных данных были выведены коэффициенты поглощения и оптическая
ширина запрещенной зоны E g . Рассчитаны также параметр крутизны, температурная
зависимость энергетической щели. Коэффициент экстинкции, показатель преломления,
действительная и мнимая часть диэлектрической проницаемости вычислялись как
функции энергии фотонов. Оптическая энергетическая щель составляет E опт

g =4,13 эВ и
4,37 эВ для оси с и а соответственно. Энергия экситона составляла Е 0 =6,75 эВ. В работе
авторов [3] в рамках теории функционала плотности рассчитана зонно-энергетическая
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структура кристалла LiNaSO 4 (ЛНС) для пространственной группы P31 c . Для LiNaSO 4

характерны две фазы: низкотемпературная β -фаза и высокотемпературная α – фаза
с фазовым переходом при 788 К. Кристаллы α –ЛНС имеют кубическую объемно-
центрированную структуру и обладают быстрой ионной проводимостью. В β -ЛНС
наблюдаются пироэлектрические свойства.
Физические свойства кристалла LiNaSO 4 хорошо изучены. Исследованы электрические,
люминесцентные и другие свойства. Оцененная авторами [4] ширина запрещенной зоны
составляет 4,7 эВ. Структура кристалла базируется на тетраэдрах SO -2

4 , свойственна
для сульфатов щелочных металлов. Анионные комплексы образуют тетраэдрические
и октаэдрические пустоты, в которых размещены ионы Li + и Na + соответственно.
Рассчитанная зонно-энергетическая диаграмма для кристалла ЛНС представлена на
рисунке 1. Как видно из рисунка 1, энергетические уровни вершины валентной зоны
характеризуются низкой дисперсией, типичной для кристаллов группы ABSO 4 (сульфатов
смешанных щелочных металлов), что указывает на относительно слабую химическую связь
между атомами, формирующими группу. Вершина валентной зоны, обозначенная как
0 эВ, совпадает с уровнем Ферми EF. Запрещенная зона кристалла ЛНС является
зоной прямого типа, что предусматривает прямые оптические переходы в Г точке зоны
Брюллиэна (ЗБ). Полученные значения ширины запрещенной зоны в приближении
обменно-корреляционного функционала в виде обобщенного градиента E g =5,89 эВ и в
приближении локальной плотности E g =5,49 эВ.

Figure 1 – Рассчитанная зонно-энергетическая диаграмма для кристалла LiNaSO 4 с использованием функционалов
LDA (а) и GGA (b)

Полученные значения ширины запрещенной зоны удовлетворительно совпадают с
обнаруженными ранее в экспериментальных исследованиях края фундаментального
поглощения E g =4,7 эВ авторов [4], а также предложенными авторами [5] работы на основе
измерения спектра возбуждения для полосы излучения при 386 нм и 412 нм кристалла
LiNaSO 4 -Cu. При сравнении полученных результатов с данными расчетов для кристаллов
LiКSO 4 (E g =5,8 эВ) [1], LiRbSO 4 (E g =5,16 эВ) [6] и LiNH 4 SO 4 (E g =5,32 эВ [7])
можно, увидеть, что ширина запрещенной зоны кристалла LiNaSO 4 сравнима с другими
кристаллами. Спектральные зависимости полной и парциальных электронных плотностей
состояний для атомов с соответствующими орбитальными моментами для кристалла
LiNaSO 4 представлены на рисунке 2. Характерной особенностью данного распределения
является то, что верхняя часть валентной зоны (-3,8÷ 0 эВ) почти полностью образована
р – электронами кислорода анионных комплексов SO -2

4 . В расположенных глубже уровнях
валентной зоны в диапазоне от -8,5 до 5 эВ, кроме р состояния кислорода, значительный
вклад дает s-состояния кислорода и р состояния серы. Дно зоны проводимости кристалла
сформировано в основном s-состояниями лития и натрия. При энергиях Е>6 эВ ярко
выраженными являются р-состояния серы, кислорода и натрия.
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Figure 2 – Распределение электронной плотности состояний для кристаллов LiNaSO 4

Таким образом, в вершине валентной зоны кристалла LiNaSO 4 главную роль
играют р-электроны кислорода, а на дне зоны проводимости - s состояния лития и
натрия. В другой работе авторов [6] проведены теоретические и экспериментальные
исследования зонно-энергетической структуры и оптических свойств аналогичных литий
содержащего кристалла LiRbSO 4 в орторомбической фазе P nma . С использованием метода
псевдопотенциала в рамках теории функционала электронной плотности рассчитаны
зонная структура, плотность состояний и распределение диэлектрической проницаемости
ε (Е). На основе этих расчетов получены спектральные зависимости двупреломления
∆ n i кристаллов LiRbSO 4 для разных кристаллографических направлений. Обнаружено
хорошее согласие экспериментальных и теоретических спектров двупреломления.
Посредством использования полученных теоретических структурных параметров
рассчитана зонная структура монокристаллов LiRbSO 4 . На рисунке 3 представлена
рассчитанная зонно-энергетическая диаграмма вдоль высокосимметрических линий зоны
Бриллюэна. Вершина валентной зоны, которую принимаем за 0 эВ, локализована в центре
зоны Бриллюэна (Г точка). Наименьшая прямая запрещенной зоны (Г точка) составляет
5,16 эВ, однако нужно принять во внимание уменьшение величины энергетической зоны,
характерное для расчетов в формализме локальной плотности.
Валентный комплекс монокристаллов литий рубидий сульфаты (ЛРС) состоит из
отдельных узких комбинаций зон, разделенных энергетическими промежутками. Вершина
валентной зоны образована связующими р-орбиталями кислорода. Дно зоны проводимости
сформировано в основном s, p – состояниями Li, Rb, которые гибридизированы с
антисвязующими р-состояниями серы и кислорода. Таким образом, фундаментальное
оптическое поглощение обусловлено в основном внутрианионными переходами.

Валентные зоны между энергиями -22,8 ÷ 24,3 эВ от потолка валентной зоны состоит в
основном из 5s состояния Rb и 2р состояния О с подмешиванием 2р состояния серы. Зона
2р состояния О разделена на три широкие подзоны: -1,4-3,4 эВ; -5,1-7,8 эВ; 18,5-19,0 эВ.
Из расчетов авторов [6] видно, что энергетическая структура валентной зоны для
кристаллов LiNaSO 4 и LiRbSO 4 похожа по распределению подзон вершины валентной
зоны.
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Figure 3 – Диаграмма энергетических зон монокристалла LiRbSO 4

Наш экспериментальный комплекс на основе вакуумного монохроматора позволяет
идентифицировать электронные переходы в интервале энергии 6 ÷ 12 эВ от валентной
зоны до дна зоны проводимости, т.е. можно избирательно возбуждать электроны из первой
и второй и третей подзоны валентной зоны для этих кристаллов. Основной задачей нашей
работы является исследование природы собственных излучений для кристаллов LiКSO4,
LiRbSO 4 , KNaSO 4 при возбуждении фотонами с энергией 6 ÷ 12 эВ в широкой области
температур 15 ÷ 300 К.

Объекты и методы исследования. Кристаллы Li 2 SO 4 , LiKSO 4 и LiNaSO 4 выращены
из насыщенных водных растворов методом медленного испарения при температуре 50 0 С.
Из кристалла вырезались пластинки толщиной 3-5 мм. Нами исследованы образцы
кристаллов Li 2 SO 4 , LiKSO 4 и LiNaSO 4 . Кристаллы Li 2 SO 4 , LiKSO 4 и LiNaSO 4

исследовались методами фотолюминесценции, рентгенолюминесценции и вакуумно-
ультрафиолетовой спектроскопии. Для возбуждения в ультрафиолетовой области спектра
использовалась дейтериевая лампа D200VUV (Heraeus Noblelight, Germany) с энергией
фотонов 6,2 ÷ 11,5 эВ и ксеноновая лампа XBO 150W (OSRAM, Germany) с энергией
фотона 1,5 ÷ 6,2 эВ. Для измерения спектров излучения и возбуждения в спектральной
области 1,5 ÷ 6,2 эВ использовался спектрофлуориметр Solar CM2203. Измерения спектров
возбуждения и излучения в области спектра 4 ÷ 11,5 эВ проводились на вакуумном
монохроматоре, собранного по схеме Seya-Namioka, в широкой области температур 15
÷ 400 К. Регистрация излучения кристаллов проводилась через монохроматор МДР-41
с помощью ФЭУ (Photomultiplier tube) 1P28 (Hamamatsu, Japan). Спектр возбуждения
исправлен на спектральное распределение интенсивности возбуждающего излучения.
Результаты эксперимента и их обсуждение. Таким образом, проведенные
теоретические расчеты [1, 3, 6, 7], некоторые экспериментальные работы [2, 4, 8] показали,
что оцененные ширины запрещенных зон в литийсодержащих сульфатах смешанных
щелочных металлов составили в интервале 5,16 ÷ 5,8 эВ. Было показано, что верхняя
часть валентной зоны, которая участвует в электронных переходах, образуется из 2р
орбиталей кислорода и состоит из четырех подзон, отстоящих от потолка валентной зоны
приблизительно на 10-20 эВ. Зона проводимости образуется в основном из s состояний
катионов основания. Для выяснения электронной структуры кристаллов Li 2 SO 4 , LiNaSO 4

и LiKSO 4 мы измерили спектр собственной люминесценции и спектр возбуждения
основных полос излучения при возбуждении низкоэнергетическими (5,1 ÷ 6,2 эВ) и
высокоэнергетическими (6,9 ÷ 12,4 эВ) фотонами в широкой области температур 15 ÷
300 К. Пытались интерпретировать электронные переходы на основе измеренных спектров
возбуждения отдельных полос излучения.
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На рисунке 4 представлен спектр излучения кристалла LiKSO 4 при возбуждении
фотонами с энергией 6,2 эВ (кривая 1) и 5,64 эВ (кривая 1/) при 300 К. Из рисунка
видно, что появляются асимметричная основная коротковолновая полоса излучения с
максимумом 3,85 эВ (кривая 1) и 3,8 эВ (кривая 1/). Также появляются длинноволновые
полосы излучения с максимумами при 2,6 ÷ 2,7 эВ и 2,3 ÷ 2,4 эВ. На этом же
рисунке 4 представлен спектр излучения кристалла LiNaSO4 при возбуждении фотонами
с энергией 6,2 эВ (кривая 2) и 5,64 эВ (кривая 2/) при 300 К. Видно, что появляются
коротковолновые полосы излучения 4,1 ÷ 4,3 эВ, 3,8 эВ (кривая 2), а также 3,85 эВ и
3,64 эВ (кривая 2/), соответственно. На этом кристалле появляются сложные основные
коротковолновые полосы излучения с несколькими максимумами. Также появляются
интенсивные длинноволновые полосы излучения при 3,1 эВ, 2,6 ÷ 2,7 эВ и 2,3 ÷ 2,4
эВ.
На этом же рисунке 4 представлен спектр излучения кристалла Li 2 SO 4 при возбуждении
фотонами с энергией 6,2 эВ (кривая 3) и 5,64 эВ (кривая 3/) при 300 К. Из рисунка
4 видно, что появляются коротковолновые основные полосы излучения при 4,1 ÷ 4,3
эВ, 3,7 ÷ 3,8 эВ и 3,64 эВ (кривая 3) и 3,7 эВ, 3,64 эВ (кривая 3/) соответственно. В
кристалле Li 2 SO 4 , также появляются сложные коротковолновые излучения с несколькими
максимумами. Здесь же появляются длинноволновые полосы излучения при 3,0 ÷ 3,1 эВ,
2,6 ÷ 2,7 эВ и 2,4 ÷ 2,3 эВ.

Figure 4 – Спектры излучения кристалла LiKSO 4 при 300 К: при возбуждении фотонами с энергией: 1 - 6,2 эВ;
1/ - 5,64 эВ; Спектры излучения кристалла LiNaSO 4 при 300 К: при возбуждении фотонами с энергией: 2 – 6,2 эВ;
2/ - 5,64 эВ; Спектры излучения кристалла Li 2 SO 4 при 300 К: при возбуждении фотонами с энергией: 3 - 6,2 эВ;
3/ -5,64 эВ

На рисунке 5 представлены спектры излучения кристалла LiKSO 4 при возбуждении
высокоэнергетическими фотонами с энергией 7,75 эВ (кривая 1) и 6,9 эВ (кривая 1/) при
15 К. Из рисунка видно, что более эффективно создаются длинноволновые излучения при
3,0 ÷ 3,1 эВ и 2,6 ÷ 2,7 эВ. Коротковолновые полосы при 4,1 ÷ 4,3 эВ, 3,7 ÷ 3,8 эВ и 3,64
эВ создаются менее эффективно. На этом же рисунке 5 представлены спектры излучения
кристалла LiNaSO 4 при возбуждении высокоэнергетическими фотонами с энергией 7,75
эВ (кривая 2) и 6,9 эВ (кривая 2/) при 300 К. Из рисунка 5 видно, что более эффективно
создаются длинноволновые полосы при 3,0 ÷ 3,1 эВ (кривая 2). Коротковолновые полосы
при 4,1 ÷ 4,3 эВ, 3,7 ÷ 3,8 эВ создаются менее эффективно (кривая 2/). Коротковолновые
полосы излучения при 4,1 ÷ 4,3 эВ и 3,7 ÷ 3,8 эВ хорошо создаются фотонами с энергией
12,4 эВ и 10,3 эВ.
Спектры излучения кристалла Li 2 SO 4 при возбуждении фотонами с энергией 7,75 эВ
(кривая 3) и 6,9 эВ (кривая 3/) представлены на рисунке 5 при 15 К. Из рисунка видно,
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что эффективно возбуждаются длинноволновые полосы излучения при 3,0 ÷ 3,1 эВ, а
менее эффективно создаются коротковолновые излучения при 4,1 ÷ 4,3 эВ, 3,7 ÷ 3,8 эВ.

Figure 5 – Спектры излучения кристалла LiKSO 4 при 15 К: при возбуждении высокоэнергетическими фотонами
с энергией: 1 - 7,75 эВ; 1/ - 6,9 эВ; Спектры излучения кристалла LiNaSO 4 при 300 К: при возбуждении
высокоэнергетическими фотонами с энергией: 2 - 7,75 эВ; 2/ - 6,9 эВ; Спектры излучения кристалла Li 2 SO 4

при 15 К: при возбуждении высокоэнергетическими фотонами с энергией 3 - 7,75 эВ; 3/ - 6,9 эВ

На рисунке 6 представлен спектр излучения в порошках LiКSO 4 и Li 2 SO 4 с чистотой
99,99% при возбуждении высокоэнергетическими фотонами с энергией 7,3 эВ (кривая
1) и 6,9 эВ (кривая 1/) для LiКSO4 и 7,3 эВ (кривая 2) и 6,9 эВ (кривая 2/) для
кристалла Li2SO4, соответственно при 15 К. Специфической особенностью порошковых
образцов LiKSO 4 и Li 2 SO 4 являются при возбуждении высокоэнергетическими фотонами
с энергией 7,3 эВ и 6,9 эВ создания коротковолновых и длинноволновых излучений
приблизительно с одинаковой эффективностью. Даже в порошке LiKSO 4 коротковолновые
излучения 3,7 ÷ 3,8 эВ и 4,1 эВ и 4,3 эВ издаются более эффективно (рисунок 6, кривые
2 и 2/).

Figure 6 – Спектр излучения порошка LiКSO 4 с чистотой 99,99% при 300 К при возбуждении фотонами с энергией:
1 - 7,3 эВ; 1/ - 6,9 эВ; Спектр излучения порошка Li 2 SO 4 с чистотой 99,99% при 15 К при возбуждении фотонами
с энергией: 2 - 7,3 эВ; 2/ - 6,9 эВ

На рисунке 7а представлен спектр возбуждения основных полос излучения кристалла
LiКSO 4 в широкой спектральной области от 12,4 эВ до 4 эВ при 300 К. Из рисунка
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7а видно, что полоса излучения при 3,8 эВ возбуждается от 6,2 эВ до 4,96 эВ (кривая
1). Интенсивность возбуждения эффективна при энергии фотона 6,2 эВ и постепенно
интенсивность возбуждения уменьшается до минимального значения при энергии фотона
4,96 эВ (рисунок 7а, кривая 1). На рисунке 7а (кривая 2) представлен спектр возбуждения
длинноволновой полосы излучения при 3,0 эВ (кривая 2). Из рисунка видно, что полоса
3,0 эВ возбуждается при энергиях фотона 6,2 эВ до 5,6 эВ (кривая 2) и более эффективно
от 8,85 эВ до 12,4 эВ. На этом же рисунке 7а представлен спектр возбуждения для полосы
излучения 2,3 ÷ 2,4 эВ (кривая 3). Полоса излучения 2,3 эВ эффективно возбуждается
при энергиях фотона 6,2 ÷ 4,96 эВ и 3,20 ÷ 3,3 эВ (кривая 3). Полоса излучения 3,8 эВ
при 15 К возбуждается при энергиях фотона 7,3 ÷ 7,7 эВ (кривая 4).
Спектр возбуждения основных полос излучения кристалла Li 2 SO 4 представлен на
рисунке 7b для полос излучения 3,8 эВ и 2,95 эВ при 300 К в спектральном интервале
от 6,2 эВ до 3,26 эВ. Из рисунка 7б (кривая 1) видно, что излучения 3,8 эВ эффективно
возбуждаются при энергиях фотона от 6,2 ÷ 5,1 эВ. Интенсивность возбуждения
зависимости от энергии фотона в интервале энергии 6,2 ÷ 5,1 эВ уменьшается до
минимального значения (рисунок 7b, кривая 1). Полоса излучения при 2,95 эВ эффективно
возбуждается в интервале энергии фотонов от 6,2 эВ до 5,5 эВ, 4,6 эВ до 4,0 эВ, от 3,76
эВ до 3,4 эВ (рисунок 7b, кривая 2). Длинноволновая полоса излучения при 3,0 эВ при 15
К возбуждается при энергиях фотона от 6,2 эВ до 5,6 эВ и от 8,85 эВ до 12,4 эВ (рисунок
7b, кривая 3). На рисунке 7d представлена спектр возбуждения основных полос излучения
кристалла LiNaSO4 при 3,7 ÷ 3,8 эВ и длинноволновых полос излучения 3,0 ÷ 3,1 эВ в
широком спектральном интервале от 12,4 эВ до 4 эВ. Из рисунка 7d (кривая 1) видно, что
излучения 3,7 ÷ 3,8 эВ возбуждаются при энергиях фотона от 4,6 эВ до 6,2 эВ при 300 К.
Длинноволновые излучения 3,1 эВ при 300 К возбуждаются при энергиях фотона от 4 эВ
до 6,2 эВ при 300 К. Эта же полоса излучения при 3,0 ÷ 3,1 эВ при 15 К возбуждается
при энергиях фотона 4,4 ÷ 7,1 эВ и 8,6 ÷ 12,0 эВ.

Figure 7 – Спектр возбуждения кристалла LiКSO 4 : 1- для полосы излучения 3,8 эВ при 300 К; 2- для полосы
излучения 3,0 эВ при 300 К; 3 - для полосы излучения 2,3 ÷ 2,4 эВ при 300 К; 4 - для полосы излучения 3,8 эВ при
15 К.

Обсуждение. В рассмотренных литийсодержащих сульфатах щелочных металлов
LiKSO 4 , LiNaSO 4 и Li 2 SO 4 были по отдельности изучены природы собственной
люминесценции и механизмы образования электронно-дырочных центров захватов.
Например, в кристалле LiKSO 4 [9] на основе полученных экспериментальных результатов
оценена минимальная энергия фотонов, создающих фундаментальную полосу собственного
излучения при 3,7 ÷ 3,8 эВ. Экспериментально показано, что основное собственное
излучение при 3,7 ÷ 3,8 эВ возбуждается как фотонами с энергией 5,1 ÷ 6,2 эВ и с такой же
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Figure 8 – Спектр возбуждения кристалла Li 2 SO 4 : 1- для полосы излучения 3,8 эВ при 300 К; 2- для полосы
излучения 2,95 эВ при 300 К; Спектр возбуждения порошка Li 2 SO 4 с чистотой 99,99% при 15 К: 3 - для полосы
излучения 3,0 эВ

Figure 9 – Спектр возбуждения кристалла LiNaSO 4 : 1 - для полосы излучения 3,7 ÷ 3,8 эВ при 300 К; 2 - для
полосы излучения 3,1эВ при 300 К; 3 - для полосы излучения 3,1эВ при 15 К.

эффективностью возбуждаются высокоэнергетическими фотонами с энергией 6,9 ÷ 10,5
эВ. Предполагалось, что излучение 3,7 ÷ 3,8 эВ создается при рекомбинации электронов
из зоны проводимости с локализованными дырками, релаксированных из трех подзон 2р
состояния кислорода над потолком валентной зоны.
Аналогичные экспериментальные результаты получены для кристаллов LiNaSO 4 [10] и для
кристаллов Li 2 SO 4 . В данной работе мы обсуждали специфические особенности основных
коротковолновых излучений в литийсодержащих сульфатах смешанных щелочных
металлов по сравнению с хорошо исследованными сульфатами щелочных металлов K 2 SO 4

и Na 2 SO 4 .
Главной особенностью литийсодержащих сульфатов смешанных щелочных металлов
является экспериментально определенные [1, 2, 6, 7] и подтвержденные теоретическими
расчетами [3, 4, 5] данные о ширине запрещенной зоны, которые составляет 5,16 ÷
6,0 эВ. Имеется специфическая закономерность создания основных коротковолновых
собственных полос излучения в определенной спектральной области 5 ÷ 5,64 эВ. Появление
нескольких полос излучения должны быть связано с образованием различных дырочных
локализованных SO -

4 радикалов. В литийсодержащих сульфатах смешанных щелочных
металлов структура кристалла состоит из двух видов тетраэдров KO 4 и SO 4 (К+ катион).
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По нашему мнению, 2р электронов кислорода, которые участвуют в электронных переходах
из подзон валентной зоны, могут находиться в разных связах - в одних случаях с серой, в
другом случае, возможно, с катионом. Основное состояние локализованных SO -

4 радикалов
в двух случаях может находиться в разных энергетических расстояниях от потолка
валентной зоны. При рекомбинации электронов, находящихся в локальном состоянии от дна
зоны проводимости с локализованными дырками над валентной зоной, возникают разные
по энергиям собственные коротковолновые излучения.
Для всех литийсодержащих сульфатов смешанных щелочных металлов наблюдается
общая закономерность появления собственных излучений: коротковолновые излучения с
максимумами при 3,70 ÷ 3,8 эВ и 3,64 эВ возбуждаются при энергиях фотона 6,2 ÷
5,1 эВ; эти же полосы возбуждаются при энергиях фотона 7,3 ÷ 7,75 эВ. Для этих
кристаллов оценены минимальная энергия создания собственных излучений около 5 эВ,
которые определяют ширины запрещенной зоны. Оцененные энергии хорошо совпадают с
расчетными данными для этих трех кристаллов.
При возбуждении высокоэнергетическими фотонами с энергией 6,9 ÷ 12,4 эВ более
эффективно создаются длинноволновые излучения при 3,0 ÷ 3,1 эВ. Спектр возбуждения
для полос излучения при 3,0 ÷ 3,1 эВ для всех трех кристаллов находится при 8,85 ÷
12,40 эВ. Предполагается, что длинноволновые излучения при 3,0 ÷ 3,1 эВ, 2,6 ÷ 2,7
эВ и 2,3 ÷ 2,4 эВ связаны с наведенными облучениями электронно-дырочных центров
захватов. В расчетных работах авторов [1, 2, 6, 7] для этих кристаллов было показано, что
в верхней части валентной зоны образованного 2р состояниями кислорода находятся три
подзоны: первая подзона расположена в потолке валентной зоны, центр второй подзоны
находится от потолка валентной зоны на энергетическом расстоянии 2,0 ÷ 2,5 эВ, а центр
третьей подзоны – на энергетическом расстоянии 5,5 ÷ 6,0 эВ. Обнаруженные нами спектр
возбуждения для основных полос излучения находится при 5,1 ÷ 6,2 эВ, 7,3 ÷ 7,75 эВ
и 8,85 ÷ 12,4 эВ. Эти полосы возбуждения, соответствующие электронными переходам
из валентной зоны в зоны проводимости, приблизительно совпадают с энергетическими
расстояниями от дна зоны проводимости до центра трех подзон валентной зоны. Как
предполагалось в наших предыдущих работах[9, 11], появление основных коротковолновых
излучений 4,1 ÷ 4,3 эВ, 3,7 ÷ 3,8 эВ и 3,64 эВ связано с рекомбинацией электронов
из s состояния зоны проводимости с локализованными дырками, релаксированными из
первой, второй и третьей подзон 2р состояния кислорода над потолком валентной зоны.
Образование дырки в первой, второй и третьей подзоне после перехода электронов из
этих подзон на s-состояние катиона следует из спектра возбуждения при 3,7 ÷ 3,8 эВ в
кристаллах LiKSO 4 , LiNaSO 4 и Li 2 SO 4 . Электронно-дырочные центры захвата могут
создаваться при диссоциации возбужденного анионного комплекса SO 2-

4 при переходе
электронов из подзоны валентной зоны на разрыхляющие орбитали 4t *2 и 3a *

1 2p состояния
кислорода в зоне проводимости.
Заключение. На основе теоретических расчетов электронной структуры
литийсодержащих сульфатов смешанных щелочных металлов LiNaSO 4 , LiKSO 4 ,
Li 2 SO 4 , LiRbSO 4 , LiNH 4 SO 4 и выполненных экспериментальных данных по измерению
собственных излучений и их спектров возбуждений предполагается, что основные
собственные излучения при 4,1 ÷ 4,3 эВ, 3,7 ÷ 3,8 эВ и 3,64 эВ возникают при
рекомбинации электронов с неэквивалентно расположенными локализованными дырками
SO -

4 над валентной зоны, которые всплывают из первой, второй и третьей подзон 2р
состояния кислорода валентной зоны. Длинноволновые излучения при 3,0 ÷ 3,1 эВ, 2,6
÷ 2,7 эВ и 2,3 ÷ 2,4 эВ возникают при переходе электронов на электронно-дырочных
центрах. Электронно-дырочные центры захватов создаются при захвате электронов и
дырок на анионном комплексе.
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Аралас сiлтiлi металл сульфаттарының зоналық құрылымы және оптикалық спектрi

Аңдатпа Вакуумдық ультракүлгiн және термоактивациялық спектроскопия әдiстерiмен 15 ÷ 300 К температура
аралығындағы энергиясы 4 ÷ 12,4 эВ болатын фотондармен қоздыру арқылы LiKSO 4 , LiNaSO 4 және Li 2 SO 4

кристалдарында өзiндiк люминесценцияны және электронды-кемтiктондық қармау орталықтарын зерттеу. Литийлi
сiлтiлi металл сульфаттарының электрон-кемтiктондық қармау орталықтарын және меншiктi люминесценцияны
тудырушы минимал энергиясы бағаланған. LiKSO 4 , LiNaSO 4 және Li 2 SO 4 үшiн қоздыру жолақтары арқылы
валенттi зонадан өткiзгiштiк зонаға электрондық өтулер идентификацияланды.
Түйiн сөздер: фотон, электрондар, кемтiктон, люминесценция, рекомбинация, тыйым салынған зона, валенттiк
зона.
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Abstract: The nature of intrinsic luminescence and electron-hole trapping centers in LiKSO 4 , LiNaSO 4 and Li 2 SO 4

under excitation by photons with energies 4 ÷ 12.4 eV at temperatures 15 ÷ 300 K are investigated using vacuum
ultraviolet and thermo-activated spectroscopy methods. The minimum energy of lithium-containing sulfates of mixed alkali
metals is estimated creating intrinsic luminescence and electron-hole trapping centers. Based on the measurement of the
excitation spectra, electronic transitions from the valence band to the conduction band for LiKSO 4 , LiNaSO 4 , and
Li 2 SO 4 were identified.
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The main text of the article should contain an introduction/ problem statement/ goals/ history, research methods,
results / discussion, conclusion. Tables, figures should be placed after the mention. Each illustration should be followed by
an inscription. Figures should be clear, clean, not scanned.
Tables are included directly in the text of the article; it must be numbered and accompanied by a reference to them in
the text of the article. Figures, graphics should be presented in one of the standard formats: PS, PDF, TIFF, GIF, JPEG,
BMP, PCX. Bitmaps should be presented with a resolution of 600 dpi. All details must be clearly shown in the figures.
In the article, only those formulas are numbered, to which the text has references.
All abbreviations, with the exception of those known to be generally known, must be deciphered when first used in the
text.
Information on the financial support of the article is indicated on the first page in the form of a footnote.
6. The list of literature should contain only those sources (numbered in the order of quoting or in the order of the English
alphabet), which are referenced in the text of the article. References to unpublished issues, the results of which are used
in evidence, are not allowed. Authors are recommended to exclude the reference to pages when referring to the links
and guided by the following template: chapter number, section number, paragraph number, theorem number (lemmas,
statements, remarks to the theorem, etc.), number of the formula. For example, "..., see [3, § 7, Lemma 6]"; "..., see [2], a
remark to Theorem 5". Otherwise, incorrect references may appear when preparing an English version of the article.

Template
1 Воронин С. М., Карацуба А. А. Дзета-функция Римана. -М: Физматлит, -1994, -376 стр.-book
2 Баилов Е. А., Сихов М. Б., Темиргалиев Н. Об общем алгоритме численного интегрирования функций многих
переменных // Журнал вычислительной математики и математической физики -2014. -Т.54. № 7. -С. 1059-1077. -
journal article
3 Жубанышева А.Ж., Абикенова Ш. О нормах производных функций с нулевыми значениями заданного набора
линейных функционалов и их применения к поперечниковым задачам // Функциональные пространства и теория
приближения функций: Тезисы докладов Международной конференции, посвященной 110-летию со дня рождения
академика С.М.Никольского, Москва, Россия, 2015. - Москва, 2015. -С.141-142. - - Conferences proceedings
4 Нуртазина К. Рыцарь математики и информатики. -Астана: Каз.правда, 2017. 19 апреля. -С.7. newspaper articles
5 Кыров В.А., Михайличенко Г.Г. Аналитический метод вложения симплектической геометрии // Cибирские
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МРНТИ 27.25.19

А.Ж. Жубанышева 1 , Н. Темиргалиев 2 , А.Б. Утесов 3

1 Институт теоретической математики и научных вычислений Евразийского
национального университета имени Л.Н.Гумилева, Астана, Казахстан

2 Актюбинский региональный государственный университет имени К. Жубанова,
Актобе, Казахстан

(Email: 1 axaulezh@mail.ru, 2 ntmath10@mail.ru, 3 adilzhan_71@mail.ru)
Численное дифференцирование функций в контексте Компьютерного

(вычислительного) поперечника

Введение

Текст введения...
Авторам не следует использовать нестандартные пакеты LaTeX (используйте их лишь в
случае крайней необходимости)

Заголовок секции

1.1 Заголовок подсекции
Окружения.

Теорема 1. ...

Лемма 1. ...

Предложение 1. ...

Определение 1. ...

Следствие 1. ...

Замечание 1. ...

Теорема 2 (Темиргалиев Н. [2]). Текст теоремы.

Д о к а з а т е л ь с т в о. Текст доказательства.

2. Формулы, таблицы, рисунки

δN (εN ;DN )Y ≡ δN (εN ;T ;F ;DN )Y ≡ inf
(l(N),ϕN)∈DN

δN

(
εN ;

(
l(N), ϕN

))
Y
, (1)

где δN
(
εN ;

(
l(N), ϕN

))
Y
≡ δN (εN ;T ;F ;

(
l(N), ϕN

)
)Y ≡

≡ sup
f∈F∣∣∣γ(τ)

N

∣∣∣≤1(τ=1,...,N)

∥∥∥Tf (·)− ϕN
(
l
(1)
N (f) + γ

(1)
N ε

(1)
N , ..., l

(N)
N (f) + γ

(N)
N ε

(N)
N ; ·

)∥∥∥
Y
.

Таблицы, рисунки необходимо располагать после упоминания. С каждой иллюстрацией должна
следовать надпись.

Таблица 1 – Название таблицы

Простые Не простые
2, 3, 5, 7, 11, 13, 17, 19, 23, 29 4, 6, 8, 9, 10, 12, 14

3. Ссылки и библиография

Для ссылок на утверждения, формулы и т. п. можно использовать метки. Например, теорема 2,
Формула (1)
Для руководства по LATEX и в качестве примера оформления ссылок, см., например, Львовский С.М.
Набор и верстка в пакете LATEX. Москва: Космосинформ, 1994.
Список литературы оформляется следующим образом.
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Figure 1 – Название рисунка
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