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Первопринципные расчеты уравнений состояния фосфидов железа при высоких
температурах и давлениях ядра Земли

Аннотация: в данной работе методами компьютерного моделирования, основанными
на теории функционала плотности, исследовались уравнения состояния фосфидов железа
Fe 2 P и Fe 3 P при высоких давлениях и температурах, соответствующих P-T параметрам
внутреннего ядра Земли. Рассмотрены две структуры Fe 2 P с симметрией Pnma и P-62m,
и две структуры Fe 3 P с симметрией I-4 и Cmcm. Установлены давления фазового перехода
первого рода Fe 2 P и Fe 3 P. Для каждой рассмотренной кристаллической структуры методом
решеточной динамики в квазигармоническом приближении построено уравнение состояния
P(V) с учетом термических эффектов до давления 400 ГПа. Были расчитаны фононные
дисперсионные кривые для Fe 2 P и Fe 3 P. Установлено, что при давлениях внутреннего ядра
Земли термодинамически стабильными являются фазы Fe 2 P-Pnma и Fe 3 P-Cmcm.
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Введение. Научное понимание внутреннего строения Земли основано на наблюдениях
за топографией и батиметрией, скалами в обнаженных породах, образцами, доставленными
на поверхность с больших глубин, вулканами или вулканической активностью, анализе
сейсмических волн, проходящих через Землю, измерениях гравитационного и магнитного
полей Земли, а также экспериментах с кристаллическими твердыми телами при давлениях
и температурах, характерных для глубинных недр Земли.

Детализация моделей внутреннего строения Земли и планет остается одной из наиболее
актуальных и передовых тем в различных областях науки. Определение состава ядра Земли
помогает понять природу магнитных и электрических полей, гравитационные характеристики,
а также имеет важнейшее значение для геодинамики [1].

Сейсмические данные и теоретические расчеты показывают, что внутреннее ядро нашей
планеты состоит из железоникелевого сплава и некоторых лёгких элементов (H, O, C, Si,
S, P) [2,3,4,5]. В связи с этим поведение фосфора в сплавах Fe-Ni привлекло внимание
исследователей, так как P представляет собой незначительную, но не менее важную
составляющую ядра Земли [6,7].

Таким образом, понимание поведения соединений Fe–P при высоких давлениях и
температурах имеет важное значение для обсуждения и ограничения свойств планетарных
ядер. Поэтому структуры и свойства соединений железа с фосфором Fe-P заслуживают
большого внимания для дальнейшего изучения.

Многие теоретические и экспериментальные работы посвящены изучению магнитных и
каталитических свойств фосфидов железа [8,9,10,11], однако его элементарные свойства, такие
как термодинамическая стабильность, в имеющейся литературе практически не обсуждаются.
Температура внутреннего ядра оценена с учётом теоретически и экспериментально
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наблюдаемых ограничений на температуру плавления чистого железа при давлении на
границе внутреннего ядра (около 330 ГПа) [12]. Дальнейшие расчеты выполнены для
исследования параметров решетки, уравнения состояния, электронных свойств, а также
установления давлений фазового перехода, что позволяет получить ценные сведения о
поведении промежуточных составов в системе Fe-P при высоком давлении. В связи с этим
изучение поведения фазовых переходов в системе Fe-P позволило бы лучше понять влияние
давления на другие соединения железа и легких элементов.

Методы. С учетом сложности проведения экспериментальных исследований при P-T
параметрах ядра Земли квантово-химические методы являются незаменимым инструментом
для исследования вещества при таких экстремальных условиях. Среди современных методов
стоит отметить расчеты из первых принципов (ab initio).

Современные методы квантовой химии позволяют описать различные физико-химические
свойства молекул, электронное и пространственное строение молекул в твёрдых телах
в основном состоянии с точностью, сравнимой с данными экспериментальных методов.
Использование возможностей квантово-химических вычислительных методов позволяет
получать информацию о таких характеристиках, которые иногда недоступны или
труднодоступны для экспериментального исследования (например, данные о переходных
состояниях). В результате резко возросших возможностей современной компьютерной техники,
а также значительного усовершенствования вычислительных квантово-химических методов
и алгоритмов, современная квантовая химия обладает предсказательной силой, способной
прогнозировать возможность существования новых химических структур, их строение и
свойства, предсказывать новые эффекты [13].

В данной статье все расчеты проводились в рамках теории функционала плотности в
базисе плоских волн с помощью программного пакета VASP [14,15]. Обменно-корреляционное
взаимодействие рассматривалось в приближении обобщенного градиента (GGA) по схеме
Пердью-Берка-Эрнцерхофа (PBE) [16]. Взаимодействия между ионными ядрами и валентными
электронами представлены с помощью псевдопотенциалов PAW [17]. Моделирование
проводилось при трех температурах (T = 300 K, 1000 K и 1500 K). Детали расчетов выглядят
таким образом: энергия обрезания составляла 700 эВ, плотность k-точек - 0.2 Å −1 , параметр
сглаживания σ =0.01 эВ. При моделировании фосфидов железа были выбраны структуры
Fe 2 P-Pnma и Fe 2 P-P-62m, а также Fe 3 P–I-4 и Fe 3 P–Cmcm. Fe 2 P-Pnma - это ромбическая
модификация со структурой аллабогданита. Fe 2 P-P-62m - это гексоганальная модификация
со структурой баррингерита [18]. Fe 3 P-I-4- тетрагональная модификация со структурой
шрейберзита. Fe 3 P-Cmcm – это ромбическая структура, теоретически предсказанная в работе
[19]. На рисунке 1 показана кристаллическая структура соединений для данных фосфидов
железа.

Результаты. Изучение материалов под высоким давлением имеет большое значение для
понимания механизма фазового перехода, механической устойчивости и внутренней структуры
ядра Земли и других планет. Уравнение состояния является важным параметром для
характеристики материала.

При нормальных условиях Fe 2 P кристаллизуется в структуре типа C22 с пространственной
группой P62m [20]. Проведенный Сенатеуром и со-авторами [21] рентгено-структурный анализ
при высоком давлении и высокой температуре выявил наличие ромбической модификации
Fe 2 P (С23-тип) с пространственной группой Pnma. Это было позже подтверждено недавними
экспериментами [22], где Fe 2 P, как сообщается, фазовый переход первого рода С22→С23 при
давлении 8 ГПа. Исходя из этого следует, что при высоком давлении, похожем на значения
в условиях внутреннего ядра Земли, по сравнению с Fe 2 P-62m более стабильной стркутурой
является Fe 2 P-Pnma.

На рисунке 2 видно, что при сжатии до 400 ГПа при трех разных температурах занчения
очень близки, что обозначает стабильность при высокой температуре. В связи с этим
методом молекулярной динамики в квазигармоническом приближении нами были рассчитаны
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Рисунок 1 – Кристаллические структуры соединений для фосфидов железа: (а) структура Fe 2 P-P-62m; (б)
структура Fe 2 P-Pnma; (в) структура Fe 3 P–I-4; (г) структура Fe 3 P–Cmcm

Рисунок 2 – Зависимость объема Fe 2 P-Pnma от давления при разных температурах

колебания решетки, что позволило учесть давления 400 ГПа при температурах 300, 1000 и
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1500 K (рис. 2). Как мы видим, при сжимаемости давления до 400 ГПа при трех разных
температурах занчения очень близки, что обозначает стабильность при высокой температуре
для структуры Fe 2 P-Pnma.

Ранее для установления относительной стабильности фосфидов железа при высоком
давлении был произведен расчет энтальпии для Fe 3 P вплоть до 200 ГПа без учета колебаний
атомов. Как выяснилось, фаза Fe 3 P–I-4 является энергитически стабильной вплоть до 25 ГПа.
Выше этого давления Fe 3 P–Cmcm становится более энергетически выгодной.

Рисунок 3 – Зависимость объема Fe 3 P-I-4 и Fe 3 P-Cmcm от давления при разных температурах

Методом решеточной динамики в квазигармоническом приближении были рассчитаны
колебания решетки, что позволило учесть давления 400 ГПа при температурах 300, 1000 и 1500
K. Выше 25 ГПа Fe 3 P-Cmcm так же является энергетический выгодной при P-T парметрах.
Однако здесь необходимо учитвывать то, что есть различие между объемами, и в данном
случае фазовый переход I-4→Сmcm сопровождается понижением объема в среднем на 6 % .
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Рисунок 4 – Дисперсионные кривые для Fe 2 P-Pnma и Fe 3 P-Cmcm

Как видно из рисунка 4, построенные нами фононные дисперсионные кривые при 330
ГПа, не содержат мнимых частот, что указывает на динамическую стабильность Fe 2 P-
Pnma и Fe 3 P–Cmcm при давлениях внутреннго ядра Земли. Таким образом, кандидатами
фосфорсодержащию фазу во внутреннем ядре могут быть Fe 2 P-Pnma и Fe 3 P–Cmcm.

Заключение. Полученные результаты показали что при сжатии до 400 ГПа при
разных температурах для Fe 2 P-Pnma значения оказались очень схожими, что указывает на
стабильность при высокой температуре для данной структуры. В случае другой рассмотренной
структуры Fe 3 P было выявлено, что выше 25 ГПа структура Fe 3 P-Cmcm оказалась
энергетически выгодной. Также определены структуры фосфидов железа, которые являются
динамически стабильными при давлениях внутреннего ядра Земли.
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Жер ядросының жоғары температуралары мен қысымдарындағы темiр фосфидтерiнiң жай- күйi
теңдеулерiнiң алғашқы реттi есептерi

Аннотация. Бұл жұмыста тығыздық функционалының теориясына негiзделген компьютерлiк модельдеу әдiстерiмен
Жердiң iшкi ядросының P-T парметрлерiне сәйкес келетiн жоғары қысымдар мен температуралар кезiнде Fe 2 P және
Fe 3 P темiр фосфидтерiнiң күй теңдеулерi зерттелдi. Pnma және P-62m симметриялы Fe 2 P екi құрылымы, сондай-
ақ I-4 және Cmcm симметриялы Fe 3 P екi құрылымы қарастырылған. Fe 2 P және Fe 3 P бiрiншi тектi фазалық өту
қысымы орнатылған. Квазигармоникалық жақындауда торлы динамика әдiсiмен әрбiр қаралған кристалдық құрылым
үшiн термиялық әсерлердi ескере отырып, 400 ГПа қысымына дейiн P(V) күй теңдеуi салынды. Жердiң iшкi ядросының
қысымы кезiнде Fe 2 P-Pnma және Fe 3 P-Cmcm фазалары термодинамикалық тұрақты болып табылатыны анықталды.

Түйiн сөздер: кристалдық құрылымдар, фазалық ауысу, күй теңдеуi, алғашқы принциптiк есептеулер, кванттық-
химиялық моделдеу, темiр фосфидi, iшкi ядро, дисперсиялық қисықтар.
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Abstract. In this article, the equations of state of iron phosphides Fe 2 P and Fe 3 P at high pressures and temperatures
corresponding to P-T parmeters of the Earth’s inner core were studied using computer modeling methods based on the density
functional theory. Two Fe 2 P structures with Pnma and P-62m symmetry and two Fe 3 P structures with I-4 and Cmcm
symmetry are considered. The first-order phase transition pressures Fe 2 P and Fe 3 P are established. For each crystal structure
considered, the equation of state P(V) is constructed using the lattice dynamics method in a quasi-harmonic approximation,
taking into account thermal effects up to a pressure of 400 GPA. Phonon dispersion curves were calculated for Fe 2 P and Fe 3 P.
It was found that the Fe 2 P-Pnma and Fe 3 P-Cmcm phases are thermodynamically stable at the pressures of the Earth’s inner
core.
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cumbersome formulas, the content should not repeat the article title, abstract should not contain references to the text of
the article and the list of literature), abstract should be a brief summary of the article content, reflecting its features and
preserving the article structure.
Potential authors of the journal should adhere to the following rules on the structure of the article point by point with
headings:
- The necessary notation and definitions to ensure understanding of the text of the article;
- Statement of the problem, the solution of which the article is devoted to;
- Historical information on the statement of the problem - by whom and when the results were obtained that preceded the
topic of the article with the corresponding full links;
- Justification of the necessity and relevance of the task of the article, as the most critical part of any scientific work;
- The exact wording and description of the solution to the problem presented in the article;
- A detailed justification of the novelty of the result (s) of an article in the context of a previously known one;
- The solution to the problem should be provided with detailed justifications (evidence).
If at least one of these requirements is not observed, the article is not accepted for consideration. 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
электронные математические известия -2017. -Т.14. -С.657-672. doi: 10.17377/semi.2017.14.057. - URL:
http://semr.math.nsc.ru/v14/p657-672.pdf. (дата обращения: 08.01.2017). - Internet resources
7. At the end of the article, after the list of references, it is necessary to indicate bibliographic data in Russian and English
(if the article is in Kazakh), in Kazakh and English (if the article is in Russian) and in Russian and Kazakh languages (if the
article is English language). Then a combination of the English-language and transliterated parts of the references list and
information about authors (scientific degree, office address, telephone, e-mail - in Kazakh, Russian and English) is given.
8. Work with electronic proofreading. Articles received by the Department of Scientific Publications (editorial office)
are sent to anonymous review. All reviews of the article are sent to the author. The authors must send the proof of the article
within ten days. Articles that receive a negative review for a second review are not accepted. Corrected versions of articles
and the author’s response to the reviewer are sent to the editorial office. Articles that have positive reviews are submitted
to the editorial boards of the journal for discussion and approval for publication.
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Положение о рукописях, представляемых в журнал «Вестник Евразийского национального
университета имени Л.Н.Гумилева. Серия: Физика. Астрономия»

Редакция журнала просит авторов ознакомиться с правилами и придерживаться их при подготовке работ,
направляемых в журнал. Отклонение от установленных правил задерживает публикацию статьи.
1. Цель журнала. Публикация тщательно отобранных оригинальных научных работ по актуальным проблемам
теоретичуских и экспериментальных исследований в области физики и астрономии.
2. В редакцию (в бумажном виде, подписанном всеми авторами и в электронном виде) представляются Tex- и
Pdf-файлы работы, подготовленные в издательской системе LaTeX, с обязательным использованием оригинального
стилевого файла журнала. Стилевой файл можно скачать со сайта журнала bulphysast.enu.kz. Автору (авторам)
необходимо предоставить сопроводительное письмо.
Язык публикаций: казахский, русский, английский.
3. Отправление статей в редакцию означает согласие авторов на право Издателя, Евразийского
национального университета имени Л.Н. Гумилева, издания статей в журнале и переиздания их на
любом иностранном языке. Представляя текст работы для публикации в журнале, автор гарантирует
правильность всех сведений о себе, отсутствие плагиата и других форм неправомерного заимствования
в рукописи, надлежащее оформление всех заимствований текста, таблиц, схем, иллюстраций.
4. Объем статьи не должен превышать 18 страниц (от 6 страниц).
Текст работы начинается с рубрикатора МРНТИ (Международный рубрикатор научно-технической информации;
определяется по ссылке http://grnti.ru/), затем следуют инициалы и фамилия автора(ов), полное наименование
организации, город, страна, е-mail автора(ов), заглавие статьи, аннотация. Аннотация должна состоять из 150-250
слов, не должна содержать громоздкие формулы, не должна повторять по содержанию название статьи, не должна
содержать ссылки на текст работы и список литературы, должна быть кратким изложением содержания статьи,
отражая её особенности и сохраняя структуру статьи.
Потенциальные авторы журнала должны в соответствии с заголовками придерживаться следующих правил по
структуре статьи:
- Необходимые обозначения и определения для обеспечения понимания текста статьи;
- Постановка задачи, решению которой посвящена статья;
- Исторические сведения по постановке задачи с соответствующими полными ссылками - кем и когда были получены
результаты, предшествующие теме статьи;
- Обоснование необходимости и актуальности задачи статьи как самая важная часть любой научной работы;
- Точная формулировка и описание представленного в статье решения поставленной задачи;
- Подробное обоснование новизны результата (ов) статьи в контексте ранее известного;
- Решение задачи должно быть снабжено подробными обоснованиями (доказательствами).
При несоблюдении хотя бы одного из этих требований статья не принимается к рассмотрению.
Таблицы включаются непосредственно в текст работы, они должны быть пронумерованы и сопровождаться ссылкой
на них в тексте работы. Рисунки, графики должны быть представлены в одном из стандартных форматов: PS, PDF,
TIFF, GIF, JPEG, BMP, PCX. Точечные рисунки необходимо выполнять с разрешением 600 dpi. На рисунках должны
быть ясно переданы все детали.
В статье нумеруются лишь те формулы , на которые по тексту есть ссылки.
Все аббревиатуры и сокращения , за исключением заведомо общеизвестных, должны быть расшифрованы при
первом употреблении в тексте.
Сведения о финансовой поддержке работы указываются на первой странице в виде сноски.
6. Список литературы должен содержать только те источники (пронумерованные в порядке цитирования или в

порядке английского алфавита), на которые имеются ссылки в тексте работы. Ссылки на неопубликованные работы,
результаты которых используются в доказательствах, не допускаются.
Авторам рекомендуется при оформлении ссылок исключить упоминание страниц и руководствоваться следующим
шаблоном: номер главы, номер параграфа, номер пункта, номер теоремы (леммы, утверждения, замечания к теореме
и т.п.), номер формулы. Например, "..., см. [3; § 7, лемма 6]"; "..., см. [2; замечание к теореме 5]". В противном случае
при подготовке англоязычной версии статьи могут возникнуть неверные ссылки.

Примеры оформления списка литературы
1 Воронин С. М., Карацуба А. А. Дзета-функция Римана. -М: Физматлит, -1994, -376 стр. - книга
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. -
статья
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. - труды конференции
4 Нуртазина К. Рыцарь математики и информатики. -Астана: Каз.правда, 2017. 19 апреля. -С.7. - газетная статья
5 Кыров В.А., Михайличенко Г.Г. Аналитический метод вложения симплектической геометрии // Cибирские
электронные математические известия -2017. -Т.14. -С.657-672. doi: 10.17377/semi.2017.14.057. - URL:
http://semr.math.nsc.ru/v14/p657-672.pdf. (дата обращения: 08.01.2017). - электронный журнал
7. После списка литературы, необходимо указать библиографические данные на русском и английском языках (если
статья оформлена на казахском языке), на казахском и английском языках (если статья оформлена на русском языке)
и на русском и казахском языках (если статья оформлена на английском языке). Затем приводится комбинация
англоязычной и транслитерированной частей списка литературы и сведения по каждому из авторов (научное звание,
служебный адрес, телефон, e-mail - на казахском, русском и английском языках).
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8. Работа с электронной корректурой. Статьи, поступившие в Отдел научных изданий (редакция), отправляются
на анонимное рецензирование. Все рецензии по статьям отправляются автору. Авторам в течение десяти дней
необходимо отправить корректуру статьи. Статьи, получившие отрицательную рецензию, к повторному рассмотрению
не принимаются. Исправленные варианты статей и ответ автора рецензенту присылаются в редакцию. Статьи,
имеющие положительные рецензии, представляются редколлегии журнала для обсуждения и утверждения для
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Ректору
ЕНУ имени Л.Н. Гумилева

СОПРОВОДИТЕЛЬНОЕ ПИСЬМО

Настоящим письмом авторы гарантируют, что размещение научной статьи "НАЗВАНИЕ СТАТЬИ" (Произведение)
авторов ФИО АВТОРА(ОВ) в журнале "Вестник Евразийского национального университета имени Л.Н.Гумилева.
Серия Физика. Астрономия" не нарушает ничьих авторских прав. Авторы предоставляют издателю журнала,
Евразийскому национальному университету имени Л.Н. Гумилева исключительные права на неограниченный срок:
- право на воспроизведение Произведения (опубликование, обнародование, дублирование, тиражирование или иное
размножение Произведения) без ограничения тиража экземпляров, право на распространение Произведения любым
способом. При этом каждый экземпляр произведения должен содержать имя автора (ов) Произведения;
- право на включение в составное произведение;
- право на доведение до всеобщего сведения;
- право на использование метаданных (название, имя автора (правообладателя), аннотации, библиографические
материалы, полный текст Произведения и пр.) Произведения путем распространения и доведения до всеобщего
сведения, обработки и систематизации, а также включения в различные базы данных и информационные системы, в
том числе полнотекстовых версий опубликованного Произведения.
Территория, на которой допускается использование прав на Произведения, не ограничена.
Автор(ы) также предоставляют издателю журнала право хранения и обработки своих персональных данных без
ограничения по сроку (фамилия, имя, отчество, сведения об образовании, сведения о месте работы и занимаемой
должности). Персональные данные предоставляются для их хранения и обработки в различных базах данных и
информационных системах, включения их в аналитические и статистические отчетности, создания обоснованных
взаимосвязей объектов произведений науки, литературы и искусства с персональными данными и т.п.
Автор(ы) в полном объеме несут ответственность за неправомерное использование в научной статье объектов
интеллектуальной собственности, объектов авторского права в соответствии с действующим законодательством
Республики Казахстан.
Настоящим письмом автор(ы) дают свое согласие на проверку Произведения на предмет плагиата издателем журнала.
Автор(ы) подтверждают, что направляемое Произведение нигде ранее не было опубликовано, не направлялось и не
будет направляться для опубликования в другие научные издания.

*Сопроводительное письмо оформляется на официальном бланке организации и подписывается руководителем
организации (для вузов - курирующим проректором по научно-исследовательской работе).
** Сопроводительное письмо авторов, являющихся сотрудниками ЕНУ имени Л.Н. Гумилева, заверяется деканом
факультета.
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Кинетика ионолюминесценции кристаллов LiF 1

Аннотация: Приведены результаты исследования спектральных характеристик фото-
и катодолюминесценции кристаллов вольфрамата цинка, подвергнутых термической
обработке в атмосфере кислорода или облучению потоками высокоэнергетических ионов
кислорода. Введение кислорода приводит к снижению эффективности фотолюминесценции.
Кроме того, введение посредством термической обработки приводит и к изменению
спектра возбуждения. Предполагается, что наблюдаемое изменение характеристик
фотолюминесценции обусловлено разрушением сформированных при синтезе кристалла
комплексов, включающих в свой состав центры свечения. При термической обработке
в атмосфере кислорода разрушение излучающих комплексов происходит на глубине,
сопоставимой с глубиной проникновения возбуждающих фотонов. Резкое снижение
эффективности возбуждения люминесценции с ростом энергии возбуждающих фотонов
объясняется наличием градиента концентрации вошедшего диффузией кислорода и,
соответственно, разрушенных излучающих комплексов. Сделана оценка глубины вхождения
кислорода, характеристическая глубина вхождения составляет 20 нм при обработке в
течение 7 часов при 900°С.

Ключевые слова: вольфрамат цинка, фото и катодолюминесценция, кислород,
комплексные дефекты.

Основной текст статьи должен быть разбит на четко определенные и пронумерованные
разделы (подразделы). Подразделы должны быть пронумерованы 1.1, 1.2 и т. д.
Рекомендуемые разделы статьи:
Введение. Вводная информация, касающаяся темы статьи. Разъяснение цели
предпринятого исследования.
Материалы и методы. Описание последовательности выполнения исследования и
обоснование выбора используемых методов.
Результаты и обсуждения. Описание результатов экспериментов. В данной части статьи
должен быть представлен авторский аналитический или статистический материал.
Заключение. Краткая формулировка результатов исследования. Сжатое повторение
главных мыслей основной части работы.

1Работа выполнена в рамках грантового проекта МОН РК АР 05134257.
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Также авторы могут указать источник финансирования либо финансовой поддержки,
оказываемой в рамках исследования. Благодарность должна быть выражена кратко,
лаконично.

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

Рисунок 1 – Название рисунка
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Для ссылок на утверждения, формулы и т. п. можно использовать метки. Например, теорема ??,
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Оттегi енгiзiлген ZnWO 4 кристалдарының люминесценциясы

Аннотация: Оттегi атмосферасында термиялық өңдеуден өткен немесе жоғары энергиялы оттегi иондарымен
сәулеленуге ұшыраған мырыш вольфрам кристалдарының фото және катодолюминесценциясының спектрлiк
сипаттамаларын зерттеу нәтижелерi келтiрiлген. Оттегiнiң енгiзiлуi фотолюминесценция тиiмдiлiгiнiң төмендеуiне
және термиялық өңдеудiң енгiзiлуi қозу спектрiнiң өзгеруiне әкеледi. Фотолюминесценция сипаттамаларының
байқалған өзгерiсi кристалл синтезi кезiнде пайда болған кешендердiң, соның iшiнде жарқыл орталықтарының
бұзылуымен байланысты деп болжанады. Оттегi атмосферасында термиялық өңдеу кезiнде шығаратын кешендердiң
бұзылуы қоздырғыш фотондардың ену тереңдiгiмен салыстырылатын тереңдiкте жүредi. Люминесценттiк қозу
тиiмдiлiгiнiң күрт төмендеуi диффузияға енетiн оттегiнiң шоғырлану градиентiнiң және сәйкесiнше жойылған
эмитенттiк комплекстердiң болуымен түсiндiрiледi. Оттегiнiң кiру тереңдiгiн бағалау жүргiзiлдi, сипаттамалық кiру
тереңдiгi 900 °C температурада 7 сағат бойы өңделген кезде 20 нм болды..
Түйiн сөздер: мырыш вольфрамасы, фото және катодолюминесценция, оттегi, күрделi ақаулар.

Zh.T.Karipbaev 1,2 , А.U. Abuova 1 ,G. K. Alpyssova 1 , K.M. Sarsengalieva 1 , K.A. Baozholov 1 , A.B.
Kukenova 1 , M.V. Zdorovets 3

1 L.N. Gumilyov Eurasian National University, Nur-Sultan, Kazakhstan
2 Tomsk Polytechnic University, Tomsk, Russia

3 Institute of Nuclear Physics, Nur-Sultan, Kazakhstan

Luminescence of ZnWO 4 crystals with oxygen introduced

Abstract: The results of studying the spectral characteristics of the photo- and cathodoluminescence of zinc tungstate
crystals subjected to heat treatment in an oxygen atmosphere or irradiation with high-energy oxygen ions are presented.
The introduction of oxygen leads to a decrease in the efficiency of photoluminescence. In addition, the introduction by heat
treatment leads to a change in the excitation spectrum. It is assumed that the observed change in the characteristics of
photoluminescence is due to the destruction of complexes formed during crystal synthesis, including glow centers. During
heat treatment in an oxygen atmosphere, the destruction of emitting complexes occurs at a depth comparable to the
penetration depth of exciting photons. A sharp decrease in the efficiency of luminescence excitation with increasing energy of
exciting photons is explained by the presence of a concentration gradient of oxygen entering the diffusion and, accordingly,
of destroyed emitting complexes. An assessment was made of the oxygen entry depth; the characteristic entry depth was 20
nm when processed for 7 hours at 900 °C.

Keywords: zinc tungstate, photo and cathodoluminescence, oxygen, complex defects.
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