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В рамках разработанного ранее [1,2]  и успешно примененного для односоставных частиц
[3,4] подхода, состоящего в комбинации решения уравнения Клейна-Фока-Гордона в евклидовом
пространстве  с  беспорядком  (EKFG)  и  модели  поляризованных  связей  (BPM)  численно
исследована  задача  о  рамановском  рассеянии  света  на  композитных  (двухкомпонентных)
наночастицах неполярных кристаллов,  в частности, наноалмазов. При этом основное внимание
было уделено двум практически важным случаям.

Во-первых,  были  рассмотрены  алмазные  наночастицы  с  кристаллическим  ядром  и
аморфной  (разупорядоченной)  углеродной  оболочкой  (т.н.  coating).  Для  описания  последней
использовалась  простейшая  качественно  пригодная  модель  сильных  примесей  (например,
вакансий) на решетке с концентрациями примесей порядка 1.  Было показано, что положение
максимума  рамановского  пика  соответствует  размеру  кристаллического  ядра,  а  аморфная
оболочка дает существенный вклад справа от максимума, тем самым заметно изменяя общую
форму пика.  Данный эффект может быть качественно интерпретирован в терминах фононных
мод  как  локализация  оптических  фононов  в  аморфной  фазе  на  «сильных»  примесях  с
соответствующим  «перетеканием»  плотности  вибрационных  мод  в  запрещенную  для  фононов
область  частот  вблизи  края  зоны.  Были  подробно  изучены  зависимости  формы  и  положения
линий рамановского спектра от соотношения кристаллической и аморфной фаз в наночастицах.

Во-вторых,  исследовались  наночастицы,  состоящие  из  двух  кристаллических  компонент
(одна  из  которых  -  алмаз)  с  различными  упругими  характеристиками.  Изучался  вопрос,
насколько  рамановский  спектр  таких  композитных  частиц  отличен  от  спектра  смеси  двух
частиц  с  характеристиками,  соответствующими  различных  компонентам,  а  также  от
однородных частиц с некоторыми усредненными параметрами.

Для обеих рассмотренных задач было получено, что в случае достаточной «контрастности»
фаз  композитные  частицы  могут  быть  с  хорошей  точностью  идентифицированы  по
рамановскому  спектру.  В  работе  также  обсуждаются  препятствующие  этому  факторы  и
явления.
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