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Впервые определены спектры элементарных осцилляторов оптических переходов корунда в обла-
сти 8–30 eV. Параметры осцилляторов рассчитаны с помощью экспериментальных спектров отражения из
четырех различных работ. Установлены основные особенности спектров.
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Оксид алюминия (корунд, α−Al2O3) является радиа-
ционно-стойким, химически инертным изолятором с вы-
сокой оптической прозрачностью в широкой области
длин волн [1]. В силу сложности межатомных взаимодей-
ствий его структуру обычно упрощенно рассматривают
как ромбоэдрическую или тригональную. Разнообраз-
ные экспериментальные исследования свидетельствуют
о весьма сложном электронном строении корунда [1–8].
Теоретические валентные полосы и полосы проводи-
мости состоят из очень большого количества тесно
расположенных зон [9–13]. Поэтому следует ожидать,
что измеряемые оптические спектры корунда будут со-
держать много полос переходов, в том числе и сильно
перекрывающихся — вплоть до их исчезновения в инте-
гральной кривой. В настоящее время экспериментальная
и теоретическая информация об электронной структуре
корунда весьма противоречива и неполна.

Цель настоящей работы — получить новую инфор-
мацию о структуре элементарных переходов корунда в
наиболее актуальной области энергии фундаментального
поглощения (8–30 eV), особенно о вероятности пере-
ходов, которую экспериментально определить весьма
нелегко, а теоретически вычислить очень сложно.

1. Методы расчетов

Для выполнения поставленной цели вначале были рас-
считаны комплексы оптических фундаментальных функ-
ций корунда (ε2, ε1 и др.) с помощью интегральных со-
отношений Крамерса–Кронига и аналитических формул.
Далее рассчитанные спектры диэлектрической проница-
емости были разложены на элементарные составляющие
и определены их основные параметры: энергии максиму-
мов Ei и полуширины Hi полос, их площади Si , пропор-
циональные вероятности переходов. Методы расчетов
комплекса оптических функций и разложения спектра
диэлектрической проницаемости на компоненты подроб-
но описаны и неоднократно применялись [14–17].

2. Результаты расчетов
и их обсуждение

Для α−Al2O3 известны поляризованные спектры от-
ражения при E ⊥ C и E ‖ C, полученные в работах [7]
(2–110 eV) и [6] (5–30 eV), а также спектры R(E) [8]
(5–43 eV) и [5] (7–20 eV), — видимо, для E ⊥ C. На
основе спектров R(E) этих четырех работ нами были
рассчитаны четыре комплекса фундаментальных оптиче-
ских функций корунда, в том числе ε2(E) и ε1(E). Далее
спектры ε2(E) были разложены на компоненты и опреде-
лены параметры Ei , Hi , Si и высоты ε2 max полос, которые
на рисунке представлены вертикальными отрезками че-
тырех типов: I [7], II [6], III [8] и IV [5], отложенными
вверх (вниз) для поляризации света E ⊥ C (E ‖ C). Эти
четыре комплекса оптических функций были детально
проанализированы с учетом специфики методик реги-
страции спектров отражения работ [5–8]. В результате
установлены особенности различий спектров функций
четырех групп.

Наибольшее доверие вызывают экспериментальный
спектр отражения работы [7] и спектры остальных функ-
ций, рассчитанные на его основе. Спектр ε2(E), рассчи-
танный на основе R(E) [7] в области 8–30 eV, разложен
нами на 15 компонент при E ⊥ C, E ‖ C (соответственно,
первое и второе число в скобках): № 1 (9.22, 9.22),
2 (10.8, 10.9), 3 (12.0, 12.2), 4 (13.1, 12.8), 5 (14.0, 13.7),
6 (15.0, 14.8), 7 (16.0, 16.2), 8 (17.4, 17.7), 9 (18.7, 19.0),
10 (20.7, 20.8), 11 (22.9, –), 12 (–, 23.65), 13 (24.6, –),
14 (26.6, 26.65), 15 (29.15, 29.25 eV) (на рисунках цифра-
ми указаны номера компонент). Из 15 компонент пол-
ностью поляризованы только три (№ 11–13). Площади
полос компонент с точностью до постоянного множителя
определяют их интенсивность и вероятность перехода.
Анализ площадей компонент показал, что вероятность
переходов при E ‖ C больше, чем для E ⊥ C, в ∼ 2
(№ 2), 1.6 (№ 7, 14), 1.3 раза (№ 15) и меньше, чем
при E ⊥ C, в ∼ 4 (№ 6), 3 (№ 3), 2 (№ 10)
и 1.5 раза (№ 9); для компонент № 1, 4, 5, 8 вероят-
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Спектры параметров переходов корунда S (a), H (b), ε2 max (c) по четырем расчетам (I–IV).
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Продолжение рисунка.

ность переходов слабо зависит от поляризации. Энергия
расщепления компонент ∆EP при E ⊥ C и E ‖ C,
отнесенная к половине полуширины Hi , равна 0.6 (№ 3),
0.4 (№ 4–6), 0.3 (№ 8, 9), 0.16 (№ 7), 0.10 (№ 2, 10, 15),
0.04 (№ 14), 0.00 (№ 1). Теоретические зоны (валентные
и проводимости) корунда в широких интервалах энергии
расположены тесно, с очень небольшими промежутка-
ми между ними. Поэтому естественно предположить,
что отмеченные сравнительно большие различия между
энергиями Ei и площадями Si для полос, составляющих
тонкую дублетную структуру компонент E ⊥ C и E ‖ C,
могут быть связаны со случайной близостью по энергии
двух различно поляризованных переходов, происходя-
щих между разными парами зон в различных точках ЗБ.
Имеются также заметные зависимости параметров Hi

и ε2 max от поляризации света.
Кратко остановимся на результатах расчетов пара-

метров компонент ε2(E), выполненных нами по спект-
рам R(E) трех других работ [5,6,8]. Большие от-
личия данных R(E) этих работ от спектров R(E)
работы [7] и расхождения между результатами ра-
бот [5,6,8], естественно, проявились в рассчитанных
нами на их основе параметрах полос спектров ε2.
В наших расчетах группы II, выполненных на осно-
ве R(E) работы [6] (5–30 eV), установлены компонен-

ты № 1, 2, 4, 5, 7–10, 12, 14 (E ⊥ C), т. е. компоненты
№ 3, 6, 13, 14 (№ 2, 5, 6, 11, 12, 15) не проявились для по-
ляризации E ‖ C (E ⊥ C). Спектры отражения работы [5]

были изучены только для E ⊥ C и в меньшем интервале
энергии: 7–20 eV. Из-за сильного занижения R(E) [8] в
области энергии E > 20 eV рассчитанные значения ε2(E)

оказались слишком малыми, чтобы выполнить разло-
жение на компоненты. Поэтому для них определены
компоненты только для E ⊥ C и меньшее их количество:
№ 1–10 и 1–7, 9 для групп расчетов III и IV.

В поляризации E ‖ C полосы спектров группы II по
сравнению с данными группы I, как правило, сильно
смещены по энергии, ε2 max завышены в несколько раз
при сохранении полуширины Hi . Полосы № 3, 6, 13, 15
не проявились совсем, а интенсивности других —
№ 5, 8, 10, 12, 14 (2, 4, 7, 9) — оказались сильно завышен-
ными (заниженными). При другой поляризации (E ⊥ C)
данные групп II, III и IV для параметров Si , Hi , ε2 max, как
правило, заметно различаются между собой и с данными
группы I. В этой поляризации для групп расчетов II, III
и IV нами было идентифицированно 8, 10 и 8 полос
соответственно. При этом не обнаружены компонен-
ты № 3, 5, 6, 11–13, 15 (группа II), 11–15 (группа III)
и 8, 10–15 (группа IV).
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Кратко укажем на возможные причины заметных раз-
личий экспериментальных спектров работ [5–8]. Образ-
цы Al2O3, видимо, наиболее совершенны в работе [7]:
1) интенсивные примесные полосы вблизи длинновол-
нового края поглощения наблюдаются только в рабо-
тах [5,6,8]; 2) в работе [7] уделено особое внимание
приготовлению наиболее совершенной поверхности; об-
работка поверхности в работах [5,6,8] не описывается.
Общепризнано, что применение синхротронного излу-
чения позволяет значительно точнее измерять спектры
отражения по сравнению с другими методами, использу-
ющими свечение газов в разряде. Синхротронное излу-
чение применено в [6,7], свечение газов в разряде —
в работах [5,8]. Именно с учетом всех этих обстоя-
тельств мы предполагаем, что наиболее ”правильные”
спектры отражения получены в работе [7], и наиболее
”правильные” параметры компонент ε2(E) определены
на их основе.

В широкой области энергии спектры отражения и ди-
электрической проницаемости различаются очень силь-
но. Поэтому заранее неизвестно, как изменения в R(E)
повлияют на деформацию ε2(E). Интересно было изу-
чить этот вопрос на примере четырех спектров от-
ражения кристалла сапфира, измеренных различными
методами и на различных образцах.

Итак, впервые установлены все параметры наиболее
интенсивных оптических переходов корунда в области
8–30 eV, в том числе их энергии и интенсивности, по-
ляризационные зависимости. Продемонстрировано боль-
шое влияние на эти результаты расхождения четы-
рех различных экспериментальных методик измерения
спектров отражения. На основе анализа особенностей
спектров комплекса оптических фундаментальных функ-
ций выделен наиболее надежный из четырех известных
спектр отражения корунда и по нему определены наибо-
лее правильные параметры переходов.

Обнаружение большого количества компонент, скры-
тых в интегральных кривых спектров оптических функ-
ций, установление вероятности и энергии компонент
переходов позволяют по-новому объяснить многие свой-
ства корунда, ближе подойти к построению теорети-
ческих моделей электронного строения и оптических
спектров корунда и оксидов группы M2O3.
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