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Глава 1. ОБЗОР. СТРУКТУРНЫЕ МОДЕЛИ И СПЕКТРЫ
АКТИВАТОРНЫХ РЗ ЦЕНТРОВ В СТЕКЛЕ.
1.1. Общие представления о спектрах материалов, активированных РЗ ионами.
1.2. Спектры стекол, активированных ионами УЬ3+.
Обзор экспериментальных данных.
1.3. Обзор моделей РЗ центров в стекле.
1.3.1. Модели, основанные на определенных конфигурациях
РЗ центров.
1.3.2. Модель стохастически искаженных полиэдров.
1.3.3. Неупорядоченная плотнейшая упаковка (НПУ) шаров.
1.3.4. Модели, построенные методами молекулярной динамики и Монте-Карло.
1.4. Постановка задачи исследования.
Глава 2. МЕТОДИКА.
2.1. Расчет штарковской структуры спектров РЗ ионов.
2.1.1. Параметры внутреннего поля и их инварианты.
2.1.2. Модели внутреннего поля.
2.2. Анализ структуры моделей.
Глава 3. КЛАСТЕРНЫЕ МОДЕЛИ, ПОСТРОЕННЫЕ
МЕТОДОМ МОНТЕ-КАРЛО.
3.1. Алгоритм построения моделей.
3.2. Конфигурации, полученные при нулевой температуре.
3.3. Влияние степени беспорядка на инварианты поля лигандов.
3.4. Зависимость усреднённых значений инвариантов поля лигандов от координационного числа.
3.5. Расчет спектров. Сравнение с экспериментом.
Глава 4. МОДЕЛИРОВАНИЕ НА ОСНОВЕ НЕУПОРЯДОЧЕННОЙ
ПЛОТНЕЙШЕЙ УПАКОВКИ (НПУ) ТВЕРДЫХ СФЕР.
4.1 Алгоритм построения модели. Структурные характеристики.
4.2. Спектры центров Еи3+.
4.3. Спектры центров УЫ*+.
Глава 5. ПРОТЯЖЕННЫЕ МОДЕЛИ, ПОСТРОЕННЫЕ
МЕТОДОМ МОНТЕ-КАРЛО.
5.1. Методика построения и анализа моделей.
5.2. Структура моделей силикатных стекол, активированных ионами Yb3+.
5.2.1. Стёкла с переменным содержанием модификатора (Na20).
5.2.2. Стёкла с разными модификаторами.
5.2.3. Корелляция расположения атомов вокруг ионов Yb
5.3. Моделирование спектров силикатных стекол, активированных ионами
5.3.1. Зависимость спектров от химического состава стекла.
5.3.2. Характеристики групп иттербиевых центров с фиксированным координационным числом.
5.3.3. Характеристики моделей, построенных на основе потенциала со степенным отталкиванием.
Глава 6. СРАВНЕНИЕ ИССЛЕДОВАВШИХСЯ МОДЕЛЕЙ И ПЕРСПЕКТИВЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ РЗ ЦЕНТРОВ В СТЕКЛЕ
6.1. Общие свойства всех изучавшихся моделей.
6.2. Достоинства и недостатки отдельных моделей.
6.3. Перспективы и предложения развития моделей.

8

4

