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• ����0&�-.��"������� |a| 6= |b|, γ 6= 90◦,
• (�"��0&�-.��"������� |a| 6= |b|, γ = 90◦,
• (�"��0&�-.��"'������������"������� |a| 6= |b|, γ = 90◦,
• ���������"������� |a| = |b|, γ = 90◦,
• &����&���-.��"������� |a| = |b|, γ = 120◦.
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n(htktlt) × (hsksls) ,
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�(hsksls) )
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����������(���
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.�(��."(���-�,����"6������+�������#
���"����	
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�	�",�%
�-/!����"��(����-���������'�"������"0������-�������",.��,%
�0���������(���������$�����-"'��(����$���������������
(���������$�����-"'������-.���(-�������(��-�,���8����."��%
-�as"bs

�a"b)������������-"'�����������������0(�����0��0���(-�������(��-�,��"�������&0� ��.�(���������������"��

as = G11a +G12b,

bs = G21a +G22b,
#
�-&

��0(�����0��0����,�� ��.(�������-�������������'�

G =

(

G11 G12

G21 G22

)

.
#
��&

�-�����������'�Gij
(���,���/�""�-"���"-����0��0��(�%
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�
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�
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bs
�a"b ��&0� ��.����,�����'����-.����!��-������-�,�����������"��,�0�������������,�/��"����'����-.����!��%
-���"���0(�����0��0��������,�����(��-�,�����0&����-�����"
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|as| = m|a|, |as| = n|b|
#
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�0&-��(�������ϕ◦"��0�����0��0��(����$������(��������"�
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X(hkl)m × n%R ϕ◦ .
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���.ϕ = 0"���0-����0&�-(���������0��,������"#��(�����"(
#


&*×*&��-"� �,��!���"'����������������������(�-.,0��%�" 0���c #��(�����"(
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1 0
0 1
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(

2 1
−1 1

)
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�
�"	"��,�� ��.�(�����

����"��,-�!�����(��� ����#�%(����$"�����,�� ��.,�(������
����c#	×	&"��������0-���������""!������,�� ��.(�������-�%�����#	×	&���(�-����-.���0,-���'��������-�������������.
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√
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√
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)
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Ghk = ha∗ + kb∗ ,
#
��&

&��h"k)'�-��!��-�#�"±
"±	"���&"��������(���������$�����%-"'��a∗�b∗ ��",�������������(���������$�����-"'���������
�(�"���#���-.���&(���������������������"��

a∗ = 2π · b × n

|a × b| , b∗ = 2π · n × a

|a × b| ,
#
��&

&��n )�����������!����-���"(��(�����0-"����(����$������!�����������������"#
��&��,��-�&����"���.�-��0/
��
����������������a∗"b∗�

• �������a∗"b∗ -�,������,�(-�������(����$�����"!������%
����a"b ����-.���(������������

• ������a∗ (��(�����0-"���������0b�������b∗ (��(�����0-"���
������0a�

• �-�����������a∗"b∗ �����

|a∗| =
2π

a · sin ](a, b)
,

|b∗| =
2π

b · sin ](a, b)
.
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• �&�-��,�0���������� �������������](a∗, b∗) ��",���0&-����,�0�����������������(�"���(�����������](a, b) ������%
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](a∗, b∗) = 180◦ − ](a, b).
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# �-.����������������(�-���"����00����(�-.,0/������!�%
������(�������-��0 -���'�/�������-�����-���
�������&���.
���������!������������(����0��"���������������-���-��0-�
(��� ����/��������!��0���&���-"��&�"!�� ���,�����.$���!�%
������",��(����0�.��
����������������(��"/��""����������%

������0 -����0/��$�(�-.,0"�����������#	�
&"��,��,�(����.
����,�����-"(�����I �������-���-��0-��(��-�,�0"���(�-�%
,���0/��������"���L ������!������(�-���""������

I =
p(T )A

πL2
√

2πmkBT
,

#	�
�&

&��p(T ) )0����������������-����(������(�-"���&��������-�
(�����(����0��T "A )(-�
��."��������(����$������(�������-��0 -���'�""�����-.���(�����������/����,�����-"!���
�����,����#	�
&�
��� �(�-0!��.� �!�������������(�-���"���"
��
+%�����

��������"���L = 10 ����(-�
���A = 0, 5 ��2"��� 0���"�����%���������-����(����(��"���
�−5)
�−48��������"��-,�� ��.
���(����0������!����"!�� �����.��������-����(����"��,��
�'����.(�&�����������������$���-����(����#����	�
*&�8� -�%
'����(����0��-"�����$���-����(������,��������!��(�-�,���
#�� -�'�	�-(�������-����������-"���-����(����
�−8"
�−6 �

�−48����
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	 "!�������$�
��
 )0���������������0�����-"�,������"0��$$�����������������������,������--�����'�"�� �������"!��������-� ������%
����&�f0 ,����������-
���dq

������--����

f0 = N/dq ,
#	�
-&

&��N = 1, 67 · 106�'���
���!������#� �!��∼ �)
�+�'&��� �-.��(������������������(����0������$(��"(��������������--��������"(����"�����

��-�(�������.����'�������!���"����(��-�,���"����(�-"�%
����������-0��-�!������0����'�����-�!��0∆m �0���.����&���,������0/!�����0����-�!��0∆f �

∆f =
Kf2

0∆m

ρqNA
=
KN∆m

ρqd2
qA

,
#	�
�&

&��ρq
)(-������.����'�#	"��&���3&"A )(-�
��.������--�����%

'�"�K )���������"� �!�� -�,��"������'�"������",�����������(����-���"��(�-����&��������-�(�(-�
���A ������--��
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(�-�����(-�����
• #�%(����$"-������",���������.��,�0∆f �∆m ��(�-�"���"��-.����&��"��&����-
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• #�%�����$"���!����(�-0!�����!�����0/,���,0"!���(��-�,%���6�(����!�����0���'������-,�� ��.����!����"��$��"�,
&����������������

• #%����.�$"�-��0��0 ����.�""!����0���'����(��-�(���"��(�%-"���$�������-���-��0-��������-�����������'��-"������
���(����0��(��-�,���

• #%!�������$"��,��"!�� ����(����0�����!��������"-��.�$�%���,�������"�������� �������"!����������'�,�����������(�%
���0����-"AT%���,���-�!�����0���'�����(��(��'����-.��%�����,�0!�����������(����0��� -�,����0-/(����◦������%
���"���.��±5 · 10−6 ◦�−1 (�����(����0��$����(�,���±30◦
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�������&�,��(�������-"�� �-.�����������-"��0�����$�����+��&�!��-�����0��(��������-.������-�������"����������0��"�
0���� -�����#0��(��������$����&���(�&�,��(0���/��, �--���
�%##�����0!���,
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���
$#
 "	

��$#�.���!���������-.��&�
�����-"(��(0����.�� �-.���(��'��&�,��0(���-"�����������./�
6��(0����"�(��� ����.��������-.��&������-"��,������������%
���"����!��.��-��
6��0��(��������$�&�,�����������.����0"!�������"���&�%

,�#���,��"���-��0-"����-��������"����-����������&�!��.
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s = G∗

21a
∗ +G∗
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G∗ = (G−1)T ,
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G∗
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detG
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R =
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ω(E)|cI ′th − I ′expt|dE ,
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c =

∫

Iexpt

/
∫

Ith, ω =
|cI ′′th − I ′′expt|
|I ′expt| + ε

, ε = |I ′expt|max ,
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A = δE
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)
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∑
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∫
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∫
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&��Y (E) = L−1/(L−2 + V 2
oi) Voi
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cosαi = n cosαr ,
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n = 1 − δ = 1 − 2, 7 × 10−6(
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Zj/
∑

Aj)ρλ
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�%�����&���3"�λ)�-�����-���
*
��

8�(�!���,��!���"��-�!���n��-�!�/��"�������'�(�������-��.��
�−5��&�-(�����"����������!�����0αi = αc"��&��αr = 0"�����.
cosαc = n"!���-"��-�$0&-������αc =

√
2δ��-"�-�����-������&�������&��,-0!���"�������
"�*�"��(�!�����-�!��������%

!����&�0&-�-�,������(�,����"	◦)�"�◦���&��0&�-(�����"���������"���.�������!����&�"(��-��-��%
��"��-��0��(����'��-.��,��0$����� ������$����������&-0 ���
(��"��������-.��$���"����*�#��(�����"�-"������"0��&-0 ����	*�"��-",�-���
	*�&�#��,0-.����"������0���"�����,������"



�������
������	�������	&������	�����#��������������� ��

����
�����!�	�$
�#��������������&"������"���(�������"���"(�%
��--�-.��(����$������6�0���0������'�"����$��-����������%
��'�/����0��0��(����$������&��-�"�

����1�������
�

2	��4����5����
����	�
�
�
���
�
�����
��

�
�����



6������������-.���-"����&��������������'��(�����-.,"
���
0&-���#������
�&�����,����� �!������+������%��������%
����(������(0!��(����$����(�����-.,"
���0&-��������-0!��
��������0&�������������0���������-.��(������������,�
�����-0!���+�#��(�����"�-�����-��
"�*�"��(�!��"�-"����%
&��������������'��"����������0��0���&��0-�����������-���0#&�
#��,0-.����"��-.��,����-.���(0!����$����(�����-.,"
��0&%
-��"��������-.���������'������(0!����$��"��� 
���-0!��
(���������!�� �-.����0&-��������������0/
��������,��� %
�������������(�������/�����0���-.������,-�!���������#��
���.(����,-�!��$,��!���"$��-�!���∆k⊥

&�#0��(��������-.���
&�����������-.,"
��0&�-(�����"(�����,������"����&�(����"�%
���"��-"� ���������'�����$�����$��(�-.,0/��,��0��-.���
���
����� ��,'�#����0&�����-��(����$�����&������������"
(������������(���
./����������,-0!���"�-"�(����-���"(��%
������������&����(����-���"�����"���$(0!����


��� ��������
����������������
���
������	�������	&������	�����!
#���������������	��
������ ��!
�
��������
������������
�����&���
����ω�����
�����
��"���������
�!
	�����������
�����������	&���!
������	������	�"
���
������!
������������������������	����	�!
�����������������	
�����k �k′ ��!
��
���	
����	������	��
������ ��!
�
��∆k⊥ ≈ 0

���������������������!
	��	�
�������������	����������

�������	��
������ ���
�����
��
!
�
��"#�����
���������
�������
!
	�������	�"
��������������������
����
��	�
����	
������������
��
������#���������&�



�� ���������
�����������������	&��

#�����$��

 ����
���(�(�� -�,���"���*"����"��-���(�-����
0�-����������'��k−k0 = Ghkl
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Ahkl = NFhkl ,
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&��N )!��-�0-���������$"!����������--�"���-�!���Fhkl
��%
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Fhkl =

s
∑

j=1

fj exp(−iGhkl · rj)
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���������rj = 0 �������,0&-��"!�����
�����exp(−iGhkl · rj)
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fj =

∫

ρj(r) exp(−i∆k · r) dV ,
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∫
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ρ(r) exp(iG · r) dr ,
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P (r) =

∫

unit cell

ρ(r′)ρ(r − r′)dr′ =
1

s

∑

hkl

|Fhkl|2 exp(−iG · r)
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��$�������~ω = EK − EL1
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����	�����!
������L2,3V V

���!���� ��������
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(�-�,�������0$�������������-.��������"����6�0���0����%
��!����"0���&�"EKL1L2,3
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����&�0-��������(������"(���%
,�����������-��"�"��,�� ��.�'������,0���&����",�0������"
���-�!����$�(��'���"�����

EKL1L2,3
= EK − EL1

− EL2,3
− φ ,

#-��&

&��φ = Evacuum −EFermi
)�� �����$����������-��
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• 0-�������0/(0��0�
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(���,������dN(E)/dE
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�/%
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�������������
�
�2ω

I(E0 + k sin ωt) w I0 +
dI

dE
k sin ωt− d 2I

dE 2

k2

4
cos 2ωt ,
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(�-���""(��-�!�&�(�������������"�(������!��-"/�������"�
����"���(�-���"(����!��������"�&-0 ��0�
	��"��%(���"���!����.����,�0��/
���������"�������-�%

�0������.����0"!�����������$�-0!�"$0-��������%����0-������%
���(��'����"��������0-��������%����0-��������"����� '�"�-�
��&���������"��&0�(�������.���,�-���-.���(� �!���0����%
����
���
�
��	
��������
���-��������"�,�%�(��������(�"(�,��%
-"��(�������.��-�!���������$���!��������-�,"�����.�(����%
-"�.�,�,�������$���������������,�%(�������'�����'�/������
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 ��.,�(���%
�������#�����������"���!�����(������KLM �,�%(���$��&�

Ii = Ipσiγi(1 + ri)T
1

4π

∫∫∫

ni(z) exp
−z

λi cos θ
sin θ dθ dϕdz ,

#-��&

&��

Ip )
������������.(0!��(����!��$0-���������0���&���Ep

�
σi(EK , Ep) )

��!��������,�'����0������&�0����"�0-���������
�0���&���Ep

�
γi(KLM) )����"�����.KLM �,�%(���$����
(1 + ri) )

������� �����&������"��""�������0!�������0�����
� �����&������"��"(����!��$0-��������#����,�'�"&-0 ���$
0������(����$��������-.��,��!��(����!��&�(0!��0-�����%
���"���(������������ ����������"���$������!��$0-��%
������"�������0��-�!���/�!��-���,�������$0-��������$��%
�������[1+ ri(EK , Ep, θ0)]

��,"&��θ0 )0&�-(�����"(����!��&�(0!��&�
ni(z) )

���'�����'�"������0-������i"����0��'�"&-0 ���z�
exp(−z/λi(EKLM ) cos θ)�(�����������"�����.��$����,�%0-��������&-0 ���z  �,(����.0���&���.���.λi(EKLM ) )

!$�
����%�
��
�!#�����������
�����&"�θ )0&�-��$����,�%0-��������"��%
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����&���������(��������"(��,��0��-.���00&-0ϕ"(�-"����00&%-0θ �&-0 ���z�
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• #����0-���������������"� ��-/����,��!���"����"!����0��������,�����(��������
• 
0��'�"���(����-���"�����������&���(�(�&-0 ���ni(z)

�
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���-0!�����,������"�����&���������(�z ����,�� ��.
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IA/I
∞
A

IB/I∞B
=

[1 + rAB(EA)]

[1 + rAB(EB)]

λAB(EA)

λAB(EB)

× [1 + rB(EB)]

[1 + rA(EA)]

λB(EB)

λA(EA)

XA

XB

(

aA

aB

)3

,
#-��&

&��a3
A
�a3

B
),��!���"������$� ������-"A �B"�XA

�XB���������-�A �B"���������������������������!������(����-�������(��(�������������0-�
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XA =
1

1 + (I∞A /I∞B )/(IA/IB)
.

#-�*&

.���.���,�0!����"!��XA +XB = 1�%-��0��"������",������."
!��0��0(��
�����������!��&�0 �����,��(�������.�,��!���-.%
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����-������������������-���������-
��0dA

#����-��"�&"��0���,��!���"!��

XA(z) =

{

1, ��-�0 < z ≤ d
0, ��-�z > d

XB(z) =

{

0, ��-�0 < z < d
1, ��-�z ≥ d
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IA = I∞A
1 + rB(EA)

1 + rA(EA)
{1 − exp[−dA/λA(EA) cos θ]} ,

#-��&

IB = I∞B exp[−dA/λA(EB) cos θ] .
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Ii = J0σi(hν)T

π
∫

γ=0

2π
∫

ϕ=0

Li(γ)

∞
∫

z=0

ni(z) exp
−z

λi cos θ
dz dγ dϕ ,
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&��

J0
)������������.(����!��&�����&�������&�(0!���

γ )0&�-��,�0��(���-�����(����!��&�����&�������&�(0!�����(���-�������$�������0-��������
Li(γ) )
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IA/I
∞
A

IB/I∞B
=
λAB(EA)

λAB(EB)

λB(EB)

λA(EA)

XA

XB

(

aA

aB

)3

.
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IA = I∞A {1 − exp[−dA/λA(EA) cos θ]} ,
#-�
�&

IB = I∞B exp[−dA/λA(EB) cos θ] .
#-�	�&
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kex
‖ = kex sin θ =

√

2mEkin

~2
sin θ .
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m1v
2
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2
=
m1v

2
1

2
+
m2v

2
2

2
,
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&

m1v0 = m1v1 cosϑ1 +m2v2 cosϑ2 ,
#��	&

0 = m1v1 sinϑ1 −m2v2 sinϑ2 .
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E1 = E0





m1 cosϑ1 ±
√

m2
2 −m2

1 sin2 ϑ1

m1 +m2





2

.
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r
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dσ
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Z1Z2e
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4E0

)2
1

sin4(ϑ1/2)
g(ϑ1,m1,m2) ,
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g(ϑ1,m1,m2) = 1 − 2

(
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m2
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sin4(ϑ1/2),

��m1 � m2 .
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Rs = d sinαc, L = d cosαc .
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6����$����.��#

�&#����*��&(�������-"����(�!���(�������-��%
��'����,���������������--�!�����(����$���������!�������%
��-.��"��-����'�"�6��� �� �-.������0����--��"(�������,%
�-�����������"��� d12

�,����#�-�!���0��&��,���"" �������%
�����"����-�!��0��,�-����&�������"��"�� ����������--�"
∆12 = (d12 − dbulk)/dbulk"������-"��−8, 6 %�#� 
���-0!��"�-"&�'������'�������--��0����-�!�����$�����"����(�,������0-"��
�����-.��$���"����(��'�����"(��!����������-"(����$�������
��,���(-������./0(������������#����*�-&����-�����"��,�-��%
��&�������"��"��� �����&�,��!���"0 ������&-0 ����"(��!��
!������'�--"�����#�� -�'�*�
&�#!��������"��-0!��(����$�����
��#

�&��������,�-�����������"�������"�0����+5, 0 %"�����.��("�.�,���"$��"���,��!���-.��"��−1, 6 %
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∆12 = −8, 6%�∆23 = +5, 0% �∆34 =
−1, 6 %
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��--�&(���,���������*���6����!���-.������ ������./(����$%
������	#	

&"�-"���"��"!����������$��&��-�"�� ����(��� %
��$(�-�,���"$����������!�����(�-�,���(���������/����%
��������&��-�"�%��
����������(����&��-�"���������!���
(�-�,���"(����-� �����0"!��0��,��&������ 0���!����� -�,����$������"����������� ����(��� ������0��0�������%
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dz
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���� ������� ����	��&���� ����!
�������� ∆12 ∆23 ∆34 ∆45
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dz = 1, 433 −5 ± 2 +5 ± 2
�����

�����
dz = 2, 027 ������	����������

�����
�����

dz = 0, 827 −16, 9 ± 3 −9, 8 ± 3 +4, 2 ± 4 −2, 2 ± 4
�����

�����
dz = 0, 641 −22, 0 ± 5 −11, 1 ± 5 +17, 0 ± 5 −4, 8 ± 5

�����

dx = 1, 923 +7, 1 ± 1, 6 +1, 4 ± 2, 6 +0, 0 ± 2, 6 +4, 0 ± 0, 6
��
�����

dz = 1, 762 ������	����������
�����

�����
dz = 1, 246 −8, 5 ± 1, 5 +3, 5 ± 1, 5 +1, 0 ± 1, 5

�����
�����

dz = 2, 033 +3, 0 ± 1, 5
������

�����
dz = 1, 062 −15, 9 ± 1, 0 +4, 1 ± 1, 5 −1, 6 ± 1, 6

������

dx = 1, 878 −0, 8 ± 1, 9 −1, 4 ± 1, 9 −0, 5 ± 3, 2


�������� ���
����	��������������	�����"#��������� �����	��
�$������	������������$����	��������������� ���
�����������!

��	��&���	�"���
�������
�����������#������� ����������������
��&����
����"���������"����	��&�"��������� ����
�������∆12 =
= −10, 4 %�∆23 = +5, 4 % �∆34 = −1, 3 %
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./I−V ���-�,��+� �-��(����-����-��0/%

����-�!����-"��-������������(����$������	#	

&�-�����-.���
���
����(����&��-�"��������-.�������&�−14, 5± 1, 8

�������&�
��������-.������.�&�+2, 2 ± 1, 8

�"(�������,�-�����������"���
d12
�,�����10, 4 ± 2, 6

�"��������,�-�����������"���d23
����"%

�0����5, 4 ± 2, 6
������.���,�-�����������"���d34

�,�����
1, 3 ± 3, 4
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-�"!����(������!����.
×����!��������(�$�,��#$��"�������%��!���&���,�&����&���-.�����������0�'���� -/��-��.���,���
(����$����"$��#
��&�'�#
��&�



��� ��������
������
��	
������
� ����� ���
��


��� ���� � ���
����	�����!
����������"�
����"#����	��!
��������"���	��	��
������
��� ���� ���� ���	���������!
��	���	�������
���������!
	��
���������	�����
�����!
��
	�����	�����������	���!
	��������	����������������
� �������� ���
�����
�����!
������
��×�����������
����!
���
���������	�������
��	
�!
����������������������

��
��������������������
��!
����"	������	�������������


���������������������	������	�������������	���
�������������!
��� ���
���������������
���������	�������
��	
����������
�����
���
����������������[011̄]����
��
����������������[011]�����	�������������[011] ���������������������	��������&���	�
�����	�!����"
��
���
���������
��������������������
������
���������
������	�������

����1������	�

$���-.��"&���.#

�&&�'���������--���������,������$�"���
���-.��(���-���"[1̄10]

#����*��"�&��-"���-.�����������!�%



������	���
���������������� ���
���
����� ���

����(����$�����
�#

�&#(��&����-�����"��(�����"���������%
(�-������(��-��0/
����,�&��& �-�� ���0,���0�������(���%
������-.��(���-���"[001]�!���������,0-.�������,��� ��,��$
0��(��������-.��$��������!����$���-�������� �-�0������-���"
!��0�������(��������",�������0���������,��&������&��"��
��(����$�����#����*��"&&�#!��������"0��"����������%8+
�,� ��,���"$#����*��&�����-.������0��0�������-�,(���,�-"!��
��������0�'�"��(����,�����",�����������,��������0��0����%
,�-�,�
�$�-���"��-/!�"�,����(����&���,�-����&�������"��""
����������(���������"������������-������� -���������.�&�
�-�"�


�������� ���
����	��������������	�����"#���
������
�������
�$�������������	���
���������������� ���
���������×���$��!

	���
���������������� ���
���������×����
��	
�����
��
�
��"#� �������
��
��!	
���	����	��

6��!��0� ��,�����"���0��0�����0����0/
�$�"�����,����%
!��������(��"�."��-�(���"�.������������"!�������(��!�$��,%
����������$&�����(����$����.#


&�����������-.�0/0���&�/�
6��0
����0(����$����.
�#

�&	×
��������,������������#


&"���,0-.����!�&���0���&�"(���,����"�%��0��0�����0����0/
�$
�"����(������!����./	×
�� -/�����"���,���!�����(����$%�������#

�&"���(����$����"$'�#

�&�
�#

�&���"(�%�������0"
��� �-�,������������������ �-.�����-�!������(�������



��� ��������
������
��	
������
� ����� ���
��


��� ���� ��������������
����� ���
���������×�������������������������������!
����	������
������������!
����
�����������"
���
�
�	����� �
��	
����
��
�
��!
"#� �����������

���������		�

#�-.����)0������--���'�����������"�-�������-.��"���$���
�-������������������0���������(����$������#
��&
×
� ��,0%����������0/���0��0�0�(�������"������(����"����� ������
�������#�"
�*�&#����*�
�"�&�


��������� ���
����	��������������	�����"#���
������
�������
�$�������������	���
���������������� ���
��������×���$��!

	���
���������������� ���
�������√2×
√

2!R45◦ �����������������
&����	�����	���������������������������������������
��������!
�������#�����
������� �������������� �������� �������������!
���
���������	������������	
�����������



��������� ���
������
� ���

6����,��$���(����0��$#��,�∼����&��(����$������#
��&�� -/�����"��������0�'�"c#	×	&#
√

2×
√

2%R45◦
&�#0������0��0��

��������$��&��-�"(��!���������
���������$����-.��$(�-�%
,�������� �-.�0/��-�!��0#∼�"	

*
�&���-.��(���-����[011] �

[01̄1̄] �"������ ��,��"� ��,0/�,�&,�&�� ��,���'�(�!�����-.��%
(���-���"[011̄]

#����*�
�"&&�#��,0-.����"(������!����.(����$��%
������������"c#	×	&�%0
����0�������(��������"�������������&0����
��.�"���(���-���"$[01̄1] �[011̄]�6���$����,�0���0�%�0����
×
�c#	×	&� ��������

������������	���������
������(�������-"���� ���-����!�����(������-�����&��������%
-�#����*�

&�#�0���������&��-�"��,��������� ��,0����",�
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��,������$��",��"�������������,�����."!�� �(�-0!��.����0/
(����$����.�+��,���-.
�	��,�������,%,���&�"!�����,0-.����
��,������",��� ��,0���"������ ����$(����$������.���.0����%
��"��",��������-����'������������0�'���"��������,���"/�
(����$�����0/0���&�/#��
�)	�% ��&-��������������'�����&"��0!�����/��"� ��-�&�!��"0��-.��"0���&�"��0(���)0���� ���"
�����0/������������."!�� ���,���.��0(��.�����!����-����
#�-�!���0����� �����,�� ��.�'�����(0���(�����&�(���!���
!��-���,�������$��",���������'0�-�����0(����
��-�γ(0) )(����$������"0���&�"���&0-"����(����$��������%����"�γL

)(����$������"0���&�"��0(���"��(����$������"0���&�"
��'���-.���(����$�����"� ��,�������0����������������0(��"��
�������������a"��,�� ��.,�(�����������

γ(θ) = (γL/a) sin θ + γ(0) cos θ .
#���&

�-"��'���-.���(����$�����#
��&8%$������--�#���������-&"
0!�����"��-.���,��������������,�0 -�,�����������"��"��%
��,����#���&���������

γ(θ) =

(

Φ

2a2

)

(sin θ + cos θ)
#���&

�-�

γ(θ) =

(

∆HS

6a2

)

(sin θ + cos θ) ,
#��*&

&��Φ)0���&�"��",���,�0 -�,�����������"��"�∆HS
)��(-���

�0 -���'���
#����,���"$#���&)#��*&��0!�����,��������������,�0��0(�%

�"��"!���,��!���"!��0��(�� -�,���� �-���(�����-����-"��%
�����!��������$������"�����.�-"��-�$0&-��θ��������"!��
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(����$�������0���&��γ ��0&-�θ�-"����-��0 �!����&�������--��0!�����,�����������"��-.����,�0 -�,�����������"���+�,%
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��"�(θ = 0, ±π/2, ±π, ...)"�� -/��/��"�����������0�����,��%���(���,������∂γ/∂θ"�����.��!�����&0-"����������/���(��%��$������,�������
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����"��,�0�����"�������&�(��"����6��0�����������.����0"
!���(�������0 �!�����������--���",���,�0�����"�������&�
(��"����������������(��0&-��π/4(���������/���","���,�0 -�,�����������"���&���,���-� ��"!����",���,�0 -�,��%
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��#γ1

&������"�������&�(��"���#γ2

&"����,��0�����0/���&���%
�0"0!�����/
0/� ���(��,������������#γ1 + γ2

&�+�,�������."
!���0����-0!��� ��,0/��"��&-0 ���������0��"����������0/%

��&���"�{110}�
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γ(θ) + ∂2γ(θ)/∂θ2 > 0,(����$����.��� �-.��"�
γ(θ) + ∂2γ(θ)/∂θ2 < 0,����� �-.��"����(������"�����
����
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#��������&�����!���-0���&���$�����������"�

ε(SA) = 0, 01 ± 0, 01 0#�����,
ε(SB) = 0, 15 ± 0, 03 0#�����,
ε(DA) = 0, 54 ± 0, 10 0#�����,
ε(DB) = 0, 05 ± 0, 02 0#�����.
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�������"!��0���&�"ε(SB) ��������"�(��������������0(���
SB

#(��'����0���&�"��(��������������0(���SB"(������������"��0, 16 ± 0, 020#���������&�
#�-�!���0���&��ε(SA) �ε(SB)"�(����-������,�����$%8+��+�"���(���/�(�(��"��0��-�!����0���&�"��"����!������%

�������������0��(��������-.�����-�!���ε(SA)
#
0, 028 ± 0, 002

0#��������
*�" 0, 023 ± 0, 0010#��������
��" 0, 025 ± 0, 0030#��������
��&���������!��������"���-0!��ε(SB)
#
0, 09 ± 0, 010#��������
*�"0, 065 ± 0, 0050#��������
��"0, 053 ± 0, 0060#��������
��&��%�������!������,�"!����-�!���"����!��������������,0-.���� �-��(�,���$���!����#ε(SA) = 0, 019 ± 0, 0050#������ ε(SB) =

= 0, 08± 0, 010#��������
��&��$��"��"�-0!����������������0��%
(��������-.������,0-.������������,�������."�,-�������0(��"$����&���(�(�������-"%
/��� ����&�������0(������0&�&���(�"�����.����0(��"$SB�,-�������,�����&�����-����2a ��0(���SA

���� �����6��0%

����0"0���&�"�����������"�,-���)0���� ���"��� $�����"�-"
��,����"���&������-����2a ��0(�����0&�&���(��%-�������-.%��"0���&�"� ��,�����"�,-��������-"��0(���� �-����,���
0���&��������������"�#���/�!����.0���,��!���"!����0(���
SA
��-,�� ��.������,-�������# �-��&-�����&"!����0(���SB�
%8+�� -/����""���(������,��/�0��������#�������
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E[n(r)] = T + U +Exc .
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U = Uec + Uee + Ucc
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Uec = −e2
∑

R

Z

∫

n(r)

| r − R | dr,
#
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Uee =
1

4
e2

∫ ∫

n(r)n(r′)

| r − r′ | drdr′,
#
���&

Ucc = e2
∑

RR′

ZZ ′

|R − R′ | ,
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2m
∇2ψi(r) + υeff (r)ψi(r) = εiψi(r)
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υeff (r) = −e2
∑

R

Z

| r − R | + e2
∫

n(r′)

| r − r′ | dr′ + υxc[n(r)] .
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|ψi(r)|2 .
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Exc[n(r)] =

∫

n(r)εxc[n(r)]dr′ ,
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����!���,��!���"�,�������-"���$(-��������"(�������-"%

/
�$��,�!��������������-"(�����!����$��!��-����εxc[n(r)]����,����"��������-���!������0��'��(-�������0-���������



��� �������� ���	
�����������
������� ���
�


����
���������

# �!
$�'
$
����������,����"/��"����������������(�-�%
,���-.��&�,��"���(-������./"��������-�!���"(�-0!�����(��
0���������(�(����������0���(����-���",��"�����������(��%
������"����-.�������,0������!����./�(������0-��������$
�������(�����$����--��"����$���*�"���-���"�-"������$
,��0(�����������������-"/���-.��s%�p%0-���������������(�����������-.,�-��-",���!�(����$�������-"(�%
-0 ������!���(����$��������(���-�����z���-.�����-��(����$%��������(����-����(�-�,���-.��&�,��"��n+(r)����������0(���
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n+(r) =

{

n, z 6 0
0, z > 0.
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2/me2 = 0, 529
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3
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1

n
.
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limn(r) =

{

n, z → −∞
0, z → +∞.
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• ,���(����$������$�����"����
• �-��(��������������&�,��"���
• � ���� ��,'��
6�0���0"�-"�-�����(�����������g (�-0(���������"���/
�&�����0��������(���,��-.��&���,�������-
��0d��,��,�(����.�

g = g0 +∆σSC +∆σSS .
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(��������]���",����� ������(����������./σB

[
(�+�] ����,�����g0 = σBd�∆σSC
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���$��������� �������,������.��-��� ������� 0���"��(�-.,�%
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√

3%���*×*"�,���������(���
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�� ��0��$�������--�!�����(����-"/����������-.�0/�� ��0"
��� $����0/�-"0��-���"0-��������,����--��#0����(����-����
�� �����$����������,�����0���&����0$�����"������&�������-%
-��#��!�-.��������"���0-�����!����������-.���������--�N
0-�����������$�����"�������������������"����0���&���EN �#����!��������"�������0-������0��-���,������--��� -�����
��-.��0-����������!�����0���&���"����������0/
��0����/���0%
0��Evac�

������--�����������"N − 1 0-���������(���$�����������������������"����0���&���EN−1�8�����
 ��,��"�� ��0

��$�����,��,�(����.���

φ = EN−1 + Evac − EN .
#
��
*&

�-"�����������!����&��,������"�����"��"��,����.EN−1 −
EN
��,�� ��.(�������-��������(���,��������� �����0���&��

F (�!��-0!����'N (��(����"�������(����0��T �(����"����� ����V �6���,�����"(∂F/∂N)T,V
)0��0-�����$���!�����(����%

'��-µ 0-��������#(�����0-���$���(����0��$0���&�"
����EF

&�

EN−1 −EN →
(

∂F

∂N

)

T,V

= µ
#
��
�&

�"�-�������-.��"� � 
���������,�����-"�� �����$��������
����

φ = Evac −EF .
#
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�&

��&�����/���-��������--������!��&���,����"�-��0��0��!%
���.����!���(�-�,����0-�������"����������(����-"����-�!��0
Evac�#�-0!��!�����&��������������--�(���"���!����."!�����%���"���0-���������(����$�������-,�� ��.�������!�� �-.���"
!�� ���-��,� ��,���"0,� �-���,��!���-.��#� �!�������%
���"���∼
���&"�����0&�����������-,���������.�"��-��(���������/�������"��������0&�$&�����������--�"$��������,0%
/
�$�"�����,��!���"���� �����$�����-"0�� ������ ��0��$���!��������,�/�������0�����0$
��-�����6�������-����",���� �����������������������--�
��(����-"���"0-����������!�����(����'��-���&-0 ���� ����
#0�����.
����(��0���(���������",���-.&�#�������$(����%
'��-.������&�����"(���,�����������
���"0��v(−∞)�#�������-��)!-��"!0�������-.�������������(����$�����"���������%
��,����"��,����./0-����������!����$(����'��-.��$0���&���
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∆v = v(+∞) − v(−∞) = 4πe

∞
∫

−∞

z [n(z) − n+(z)] dz ,
#
��	�&

&��n(z) )���(����-����(-�������0-��������&�,��"��"�n+(z) )
(-������.(�-�,���-.��&�,��"�������
����!-����,���/�&��#
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����������
���(�!���$!"���
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����
���"0-�������!���,��(�-.����-��(����$������
#�-�!�����(�-.��&��������"�-"���"$��������������(����$%

���������"���"�������(����$��������0&����-"����&����&�
,�����--�(-����0(���������#��������&-�����&&����� �!��
���/� �-.�����(�-.���������(���������/�/��$-���1#���%
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 ���� '�"�������-���-��0-�,���"����(�-.����������"
�-�������-.��"�,���"���� ��0��$���� ��,'��#��!�����(������
������
��	�(���,����,������"�� �����$���"��,����������� %
'���$-����'�,�"��(����$�������#


&�8�����'$
���������
"��
$#
 "��(��������0-�����������--�"�0���������(�-.���
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φ = χ+ eVS + (EC − EF ) .
#
��	
&

.���.χ )0�����������0-������0"eVS
�(��������,&� ,��"�

!-��(EC −EF )� �,��!�����,����.0���&����,�00������
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���"����$���

• (�-���"0�����"#0�����"0-��������"��,�����"��������0-��%���!������(�-"��&�
• �����0-��������"0�����"#0�����"0-��������"��,�����"����%�������(����0����&�
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���
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��		"�������(���,������$�����!���0/(����'��-.�0/���%
&����0��-0!��(���0�����"0-�����!����&�(�-"F � -�,�(����$��%����$�$����� ��.��#�((���������������,���.(����'��-���,� %
��,���"∼ −e2/4z

&��������0���"(����'��-��(��-�,����&�(�%
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j =
1, 54 × 10−6 F 2

φ t2(ξ)
exp

[−(6, 83 × 107 φ3/2 f(ξ))
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j = AT 2 exp(−φ/kBT ) ,
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A =
4πmk2

Be

h3
≈ 120 A��−2K−2 ,
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d

dz

(

− e2

4z
− Fez

)

= 0 .
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hν0 = φ .
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j = B(kBT )2f
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hν − φ

kBT
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U = ∆φ/e+ Ucomp ,
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Q = CU = C(∆φ/e+ Ucomp) .
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I =
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dt
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dt
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f(Θ) = 1 −Θ,
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s = s0(1 −Θ)n

n = 1 − �������&��
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n = 2 −�����&��
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Θ = 1 − exp(−s0I · t)
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Θ =
s0I · t

1 + s0I · t
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dΘ/dt = s0I(1 −Θ) ,
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f(Θ) = (1 −Θ)2 ,
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f(Θ) =
z

z −Θ
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(A)g

spI

�
kd

(A)p

ka→ (A)a
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(A2)g

spI

�
kd

(A2)p

ka→ 2(A)a
�����'�������"����� '�""n=
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�(A2)g

� �,��!�/���-��0-��&�,������,�"(A)p
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(A2)p
� �,��!�/���-��0-��(���0������������"���"(A)a
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��� ���������!����'�" sp

)����"�����.(���$����,&�,������%
,��(���0������������"���"ka
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)���������������������� '���,(���0������&������"%
��"�6���0������������"�����,�� ��.(�����������������(�-�%
,��������,��"�������� '������������#��&��	


 "��
�%����
#������������������&&�-����,��"���������#	

�
�"��
�%����
#������������������&&���,0-.���0/
�"������������� '��,������
����&�"0���&���!����0�����-������-������ ����������������
(���0������
��
��������5�������
5��
	��
���
���	���
�
��������
���
���-�(���(�-�,��."!���� ����������������(���0�����
0���&���!����0�����-�����"���������.����� '����,��,�(����.
������

rads =
spIka(1 −Θ)n

kd + ka(1 −Θ)n
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f(Θ) =
(1 +K)(1 −Θ)n

1 +K(1 −Θ)n
,
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&���&��K → ∞
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f(Θ) = [1 +K ′(1/PV V − 1)]−1 ,
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Eact = εa − εd
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(2A)a
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kd = Θpνd exp(−εd/kBT )
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ka = Θpνa exp(−εa/kBT ) ,
#

�
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&��νd
�νa
)�����������������"�Θp
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s0 =
ka

ka + kd
=

[

1 +
νd

νa
exp

(

−εd − εa

kBT

)]−1
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• ��-�εd < εa
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• ��-�εd > εa

#�����.��-0!�� �,������'����������� '��#���
����

��"&&&"s0 0���.�����"�0��-�!��������(����0���
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6��'���"������������#�-���-��0-�&����� ���(�-0!�������(%
-���$��-� ����������(����$������������!��0���&��"!�� �0���
�,����� '������(����'��-.���"���(����0�.(����$����."��,�%
�����"�
� ��
���"!
���&"�
"� #������!�����(�� -�,������%
��� '�"�(��������"��������$��������!
���&"��rdes"������"�����!��-0!����'#�������-���-��0-&"����� ��0/
�$�"����%
��'�(-�
���������'0��������#��� �-��� 
��������������.
����� '�����������

rdes = σ∗f∗(Θ) exp(−Edes/kBT ) ,
#

�
*&

&��f∗(Θ)�(�������,���������.��(������""�σ∗ )0�������!�����
��0���'��������� '���
���	�
�
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��#��
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rdes = −dΘ/dt = knΘ
n = k0

nΘ
n exp(−Edes/kBT ) ,

#

�
�&

&��Edes
)0���&�"������'������� '��"n )(��"�������������%��� '��"�kn
)���������������������� '���
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• 6����������
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	�(����!!��#n = 0

&�������.����� '����,���%
�����(������""�����."�-"���"(����"����(�����������(���%
�0������������0-���&�(��"����� -/�����"��-0!�����,������%
�����&����0
���������"��,��,����&���0�����&�&�,���������
����������0���������������,��������,�����������(��
����� '���,�������������&��-�����(-�����

• 6�����������
�	�(����!!��#n = 1
&�������.����� '��(��(��%

'����-.��Θ��������������0����� �-��(������0�-0!�/"��&������-.������������� ��0/�(�"�����,��������,����$��%
��� '�����$������������������������������(����&�(��"���
k0
1
�������,�������.!��������−1����!������"��,������"���

�����"��� ���#����������������&ν0"(�(��"��0��-�!�������%������0��!��������-� ����������--�!������������#∼
�13 �−1
&�

�������(�-.,0���"� �����"��-�!���τ = 1/ν"��,������"��
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• 6����������	����(����!!��#n = 2
&�������.����� '��(��%

(��'����-.��Θ2�����-0!������"������	�

�" �$
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�
���&"��"��&������� ��0/
�"�"��-��0-�� ��,0���"�,��0$��%
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�$�,��!�-.����,��-.�������� '��������%
����
%-��0���������."!������-.������-�,�������������&0�(��%

�����.���,-�!���(��"��������� '��"��-/!�"��'�-���
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����'������ ��.���-"����� '��"��,�������'

�(�
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���&"��
Edes�
!�����
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• #�-0!������	�"��

�"$������ '��#�������

��"�&0���&�"����� '��������0���0���&����",��$������ '�����������"���
�0���&��������'������� '���Edes = Eads + Eact�

• #�-0!��&
�����	�"��

�"$������ '��#�������

��"&&0���&�"����� '��(����������0���&����",��$������ '�����������"%
����Edes = Eads�
�������"!���� 
���-0!��0���&�"����� '����,��,������.��
(������"����� ���"!����,��(�������.�����,���"��-"���%
���������� '��,��!���-.�� �-���-�,���"!����������-.��(��%
��������,����6�-���)#�&�����!�(�����"�,�������0���&����%
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�������������	�n = 0
�

Θ = Θ0

�
1 − k0 · t

Θ0 �,
���

k0 = k0
0 exp

�
−Edes

kBT �,
[k0] = �����.

������������	�n = 1
�

Θ = Θ0 exp(−k1 · t),
���

k1 = k0
1 exp

�
−Edes

kBT �,
[k1] = �1��.

�
����������	�n = 2
�

Θ =
Θ0

1 + k2Θ0 · t
,

���

k2 = k0
2 exp

�
−Edes

kBT �,
[k2] = � 1��·��.
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�$�"��-��0-�����"����,������

drdes = n

(

m

2πkBT

)3/2

· exp

(

− mv2

2kBT

)

v3 cosϑ dv .
#

�
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8����� ��,��"����-.������(����-����������������� '��(�
0&-��(��!��"���",����0�����0��"����(����-����(��������"�
"�-"���"������--�������#���-.�����"������"���-�����"��,�%
���������#

�
�&��&0� ��.�0
�����������#�-0!��������'���%
�������� '�����(����-����(���������� '��(�0&-�� �-��������
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��,���,����.�,����������"#

�
�&�-"���������(����0��(��%
-�,�������� '�"��-��0-�
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�
�(���,���/�"!��0&-�������%
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2
�-��0��,����0∼ cos8 ϑ��������"!���� 
���-0!��",�������(����-���"��,�� ��.��������-�&�!����(���%

����-�����cosn ϑ"&��n � �!��(��������,��!���"��������-���
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�
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2
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,��!����Ts

�$���0��(��������"�����.(��'�������� '��(����$�%
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� ��
����0�-���"$�#0��(���������,���"/��������.
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√
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−A dΘ

dt
=

V

kBT

(

d p

d t
+
S

V
p

)

,
#
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&��A )(-�
��.(����$������ ��,'�"V )� ���������"p )(��'�%�-.������-��������� ���"S )�������.����!���
#,����������������������"��-�!��������������� '������%
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• ��-��������.����!���!��.��-�"�������.���������"���-���"
(��(��'����-.��������������� '���#dp/dt ∝ dΘ/dt
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 �
���%�
�����(��  ���	�

�!!
�
���&"�!#	��&#��������������������		���������#��)&&��
��
 ��
���!!
���&"��

�!��
���������!#	�
&#������
	���������
������������#�)�&&� �!�������"��"�������0���0���������%
�0��,��0�6��-��0/
����������������������"��-.���0���0
��,��086��



�������������	��������&�� ���

# �-.�������0��(����������������86�(�����"���"-����%
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T (t) = T0 + βt ,
#

�	
&

&��t )����""�β )�������.��������(����0��#� �!��"(��"���
)
����&�$,�����������#

�
�&�#

�	
&�-��0��

p ∝ −dΘ

dt
=
k0

nΘ
n

β
exp(−Edes/kBT ) .

#
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� 
�����,����������p(T )"�(���������������������#
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,��������0���&������� %
'��"(��"�����������"��!�-.��&�(������"����� ���������-���-"�-0!�"��������(����&�(��"�����(���(�-�,����"!��Edes�ν1 ��,����"���(������"

���$��#�	��	��&�
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�Tm
�

Edes = kBTm

(

ln
ν1Tm

β
− 3, 64

)

.
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�	�&�-"ν1 = 1013 �−1 �β =

"
�"
���
������(���,��������

�
*���(��������-"��0�� �0/��,��,%

����.�-"�'������-�!���Edes
�,�����$86��������(��0���

����(�����."!����,0-.���,��������(���(�-�,���"���-�!���
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p =
1

K

f∗(Θ)

f(Θ)
,
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K =
σ

σ∗
exp(Eads/kBT )√

2πmkBT
,
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kads/kdes"������kads ∝ 1/
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p(Θ) =
1

K
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Θ

1 −Θ

)
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[(

Θ

1 −Θ

)

−
(

2aΘ

kBTb

)]

,
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c(0, t) = c0,
c(x, 0) = 0 �-" x > 0 ,
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c(x, 0) = c0
�-" x < 0,

c(x, 0) = 0 �-" x ≥ 2 ,
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µ(K) = µ(0) + γΩK ,
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A(t) = A(0) exp(−Bq4t) ,
#
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B =
γDn0Ω

2

kBT
, q =

2π

λ
,
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I(ϕ, t) = I(ϕ, 0) exp(−2Bq4t) .
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γS = γS/F + γF cosϕ ,
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∑
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