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Таким образом, разработанный подход к изучению данных 

элементного анализа позволяет сделать выводы о структурных 

особенностях зон связывания, в частности, уточнить информацию о 

наиболее предпочтительных для связывания с данными катионами видах 

«egg-box» ячеек и предположить характер связывания альгинатных 

димеров в этих зонах. 
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ОСОБЕННОСТИ ЭНЕРГЕТИЧЕСКОЙ ДИАГРАММЫ В 

АМОРФНОЙ ФАЗЕ АУРИПИГМЕНТА As2S3 
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В настоящей работе представлены результаты построения энергетической 

диаграммы аморфной фазы аурипигмента. Были выявлены явные отличия в 

энергетических диаграммах для кристаллической и аморфной фаз: величина щели 

LUMO – HOMO для аморфного состояния больше, что может связано с наличием 
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третьего состояния. Расчеты проводились с опорой на экспериментально определенные 

квадрупольные параметры. Проведено обсуждение полученных результатов. 

Ключевые слова: аурипигмент, халькогенидные полупроводники, 

кристаллическая фаза, аморфная фаза, градиент электрического поля (ГЭП), ядерный 

квадрупольный резонанс (ЯКР), квадрупольные параметры, неэквивалентные 

положения ядер, энергетическая диаграмма, щель LUMO – HOMO, частота 

резонанса, спектр. 
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This paper presents the results of constructing an energy diagram of the amorphous 

phase of an auripigment. There were obvious differences in the energy diagrams for the 

crystalline and amorphous phases: the LUMO – HOMO gap for the amorphous state is larger, 

which may be due to the presence of a third state. Calculations were carried out based on 

experimentally determined quadrupole parameters. The results were discussed. 

Keywords: auripigment, chalcogenide semiconductors, crystalline phase, amorphous 

phase, electric field gradient (GAP), nuclear quadrupole resonance (NCR), quadrupole 

parameters, nonequivalent positions of nuclei, energy diagram, LUMO – HOMO gap, 

resonance frequency, spectrum. 

 

Халькогенидные стеклообразные полупроводники, к которым 

относится аурипигмент (orpiment) As2S3 широко применяются в 

современных технологиях - при изготовлении солнечных батарей, 

оптических устройств памяти и т.п.  

Аурипигмент As2S3 легко получается искусственным путем 

сплавления стехиометрических количеств As и S, однако полученный 

продукт является аморфным соединением и обладает свойством стекла. 

Образцы естественного происхождения наоборот, как правило, имеют 

кристаллическую структуру. Кристаллы аурипигмента имеют 

моноклинную ячейку (пространственная группа Р21/n) с параметрами  a = 

11.46, b = 9.57, c = 4.22Å  = 90.5
о
 [1].  

В работе [1] были представлены результаты ЯКР исследования 

аморфной фазы аурипигмента. Здесь в отличии от кристаллического 

состояния [2] наблюдается одна широкая линия в диапазоне частот 65 – 
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80МГц с уширением в область высоких частот. Мы выполнили 

аппроксимацию спектра из работы [1] тремя линиями гауссовой формы .  

Было обнаружено третье состояние на частоте ν3=77.8МГц, которое можно 

отнести к аморфному состоянию. 

Мы провели исследование энергетических диаграмм в аморфной 

фазе аурипигмента на кластерах AsI As16S25
n 
и AsII As19S28

n
. Анализ 

величины щели LUMO – HOMO приводит к следующим результатам (см. 

рисунок): кластер AsI As16S25
n
 – Т=77К, ΔE = 2.79735248эВ; кластер AsII 

As19S28
n
 – Т=77К, ΔE =1.22180084эВ. В качестве примера на рисунке 

приведены энергетические диаграммы для кластеров AsI As16S25
n
 и AsII 

As19S28
n
.   

Согласно работам [3,4] величина оптической энергетической щели в 

аурипигменте, находящемся в кристаллическом состоянии составляет ΔE = 

2,53эВ.  В работе [5] представлены результаты исследования аморфных 

пленок аурипигмента. Рассчитанная оптическая ширина запрещенной 

зоны, равна 2,18эВ для As2S3. 

 

 
 

Энергетические диаграммы в аморфной фазе аурипигмента 

 

В связи с этим, полученные нами значения ширины запрещенной 

зоны вполне коррелируют с литературными данными, особенно для 

кластера AsI As16S25
n
 (щель LUMO – HOMO как правило больше по 

сравнению с реальными значениями). Что касается кластера AsII As19S28
n
, 

то здесь по-видимому нужна корректировка параметров кластера. В 
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настоящее время в данном направлении нами проводятся соответствующие 

исследования. 
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Е.О. Ефимов
1
, К.Р. Медведев

2 

1,2
ФГБОУ ВО «КГЭУ», г. Казань, Республика Татарстан 

1
egorefimov189@gmail.com, 

2
kirkmevded228@gmail.com 

Науч. рук. канд. физ.-мат. наук, доцент А.И. Погорельцев  

 

Излучение Хокинга — уникальное явление в физике, возникающее на горизонте 

событий черной дыры. Впервые он был предложен Стивеном Хокингом в 1974 году и с 

тех пор стал предметом интенсивных исследований и дискуссий. Явление основано на 

концепции квантовой механики и общей теории относительности и является важным 

шагом на пути к объединению этих двух теорий.   

Ключевые слова: Хокинг, черная дыра, космос, квантовая механика.  
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