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The electron spectrum of the KDP-type crystals has been investigated as a
function of the external hydrostatic pressure using the tight-binding approx-
imation. The joint density of electron states, real and imaginary parts of the
dielectric permeability, refraction indices, the gyration coef�cient, absorp-
tion and re�ection coef�cients for different polarizations of light are deter-
mined. Their pressure and frequency dependencies are investigated. The
results are discussed by comparing them with the experimental data on
piezooptic coef�cients . The anomalous behaviour of the optical constants
at the pressure ������� kbar is due to the transformation of the hydrogen
bond potential from a double minimum one to a single minimum one, where
the proton is localised at the midpoint of the hydrogen bond.
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Band electron spectrum and optical properties
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Band electron spectrum and optical propertiesÙÚ�Û�Ü�ÝAÜ�Þ Û�Ý�ß
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3. Optical proper ties
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Band electron spectrum and optical properties

Figure 4. �� "!$#�%&!�'('*)�%&!,+�!�#�!�-"+�!�-".�!0/21	3* "!$%&!*14%(52.�3(67/"-869-"+�67.�!�'$:�;<5�-"+=:�>
1�/"%?�@BA�CEDBF 1�/"%�G25�%&67/")"'	H7!�-"I�3* "'�/21�5
H767I" �3	J�5�G�!�K�L�M0L�N�O�OP-�Q	REN
M0L�O�O�O
-�Q	R�S
MT O�O�-�Q	R�U�M	V�O�O�-�Q	R�W�M	W�O�O�-�Q	R�V�M�U"O�O�-�Q	XY�Z\[P]�^\_*`�a2b"c�b�a�_*`ed�`e_(f0]"g�a�h�f�i*_�b"c�i
j4`&k [�k�l�f�h�]�_*h�]�^�f\m�`�i�b<^nb"h�_*`�a�o\c�b"h	pPb"q\`9g4[�i*_�b"_*`e]�q]"g�i*^nb"_*`�b"c�r�`�i*^n[2h�i*`e]�q$b"qnr<`�i�r�[�i�a�h�`esn[�r<s�f<_*Z\[
ce`eq\[�b"h�_*[2h�pt`eq$_*Z\[�[2u�^nb"qni*`e]�q,]"g�_*Z\[r�`e[2ce[�a�_*h�`�a�^n[2h�p
[�b"s\`ece`e_(f�_*[2qni*]�h�v"w2x�`eq<^n]"y�[2h�iB]"g�y�b�d�[�d�[�a�_*]�h{z|P} ~��"�&�v"w2x�j�����z| m���v��7�*�w2x j���mE�$`"�"�����e�&�w2x"� � j���m�� | � ���e�e��� j&��k7��m
�$[	Znb�d�[	a2b"c�a�o\c�b"_*[�rP� �(� ��� �"� �e�&��(� � ��� bPa�]�p
^n]�q\[2q�_�]"gB_*Z\[�l�f�h�b"_*`e]�q<_*[2qni*]�h��\oni*`eq\l�_*Z\[h�[2c�b"_*`e]�q� �e�&�w2x"� � j���mB���� �¡£¢�¤ �e¥ � ¦<§ ~ r�z|j ~ ¡Em&¨ �\© p } ª w¦ ¥ j"z| m(« x

�¥ ¦ j"z| m£�8« w �¦ ¥ j"z| m ª x¥ ¦ j"z| m �}7¬ ¥ j"z| m�� ¬ ¦2j"z| m � A �­j&¢���m A � j&��k7®�m
y�Z\[2h�[ « x �¥ ¦ ��¯&° ¥(±²�³�´« ³ °£¦ ±²�µ � § °B¶¥ j"z| ��z· m�j · �2¸ x � · x ¸�� mE��°£¦2j"z| ��z· m(r�z· � j&��k9¹�mY�Z\[Bº*]�`eq�_�r�[2qni*`e_(f
]"g�[2ce[�a�_*h�]�q,i*_�b"_*[�i�`�i�l�`ed�[2q{s�f }e»2¼"�&�½ ¥ ¦2j���mB� § ~ r�z|j ~ ¡Em ¨�¾ }7¬ ¥ j"z| mE� ¬ ¦�j"z| m��0¢�� � � j&��k7 �m
© _B^\h�]"d�`�r�[�iE_*Z\[�r�[2qni*`e_(f�]"gE_*Z\[�^nb"`eh�iE]"gEi*_�b"_*[�i2¿�]�q\[�]"g£_*Z\[2p�`�i�]�a2a�o\^\`e[�r
b"qnr	_*Z\[�]�_*Z\[2h`�i�d"b�a2b"q�_2�\_*Z\[2`eh�[2q\[2h�l�`e[�i�r�`9À£[2h�s�fP¢���kY�Z\[	`eq�_*[2l�h�b"c�i�`eq,[�Á�onb"_*`e]�qni�j&��k » m���j&��k Â�m���j&��k7®�m���j&��k7 �m�y�[2h�[	h�[2^\c�b�a�[�r{s�f{_*Z\[
i*o\pPi]"d�[2h�^n]�`eq�_�i	z| `eq�_*Z\[�Ãnh�i*_�Ä�ÅEk��$[�`eqna�ceonr�[�r »  ���®�^n]�`eq�_�i�`eq�_*Z\[�Ä�ÅE��_*Z\[2q�_*Z\[�b�a2a�o\h�b�a�f]"g�_*Z\[�h�[�i*o\ce_�iB`�iBy�`e_*Z\`eq »2��Æ k�Ç�_�[�b�a�Z�z| ^n]�`eq�_2��_*Z\[�snb"qnrPi*^n[�a�_*h�o\p ¬ j"z| m�b"qnr
pPb"_*h�`eu[2ce[2p
[2q�_�i�]"g�_*Z\[�[2ce[�a�_*h�`�a
È ´ª b"qnr<pPb"l�q\[2_*`�a >A&É � ´«tr�`e^n]�ce[	[2ce[�a�_*h�]�q$p
]�p
[2q�_�b��nr�[�Ãnq\[�rs�f0[�Á�onb"_*`e]�qni{j&��k ~ m�b"qnr=j&��k9¹�m��Bh�[�i*^n[�a�_*`ed�[2cef���y�[2h�[<a2b"c�a�o\c�b"_*[�r£kBY�Z\[{d"b"ceo\[�i�]"g�v � j���m]�s\_�b"`eq\[�r	g4h�]�pÊ[�Á�onb"_*`e]�q<j&��k Â�m�b"qnr�g4h�]�p�_*Z\[�Ë�h�b"p
[2h�i*Ì(Ë�h�]�q\`el�h�[2c�b"_*`e]�q{j&��k7��m�r�`9À£[2h�s�f

179



R.Ya.StetsivÍeÎ�Ï�Ï�Ð*ÑnÒ"Ó­Ô�ÕPÖn×\Ø�Ù�Ð*Ñ\Î
Ú2Ò"Í�Ú�Û\Í�Ò"Ð*ÜeØ�Ó<Ø"ÝBÞ"ß�Ý4Ù�Ø�àáÎ�â�ÛnÒ"Ð*ÜeØ�Ó8ã&ä�Ö�Ô�å�Ò"Ónæ<ÜeÓ,Î�â�ÛnÒ"Ð*ÜeØ�Ó8ã&ä�Ö7ç�åè Î	Ò"é\é\Ù�Ø"ê�ÜeàPÒ"Ð*Î�æ�Ð*Ñ\Î	ë�ì4Ý4Û\ÓnÚ�Ð*ÜeØ�ÓPÜeÓ{Ð*Ñ\Î�Ý4Ø�ÍeÍeØ è ÜeÓ\í è Ò�înï
ë�ð7ñBò&ã"óô å�õ8ñ�ö2ã"óô åEõ0÷�øEù�ú£ûýüþ ÿ Ô�������� ñBò\õ8ñ�öBõ$÷�øEù��	�
�����
 � � ñBò\õ8ñ�ö�õ0÷�øEù��	������� � ã&ä�Ö���å

è Ñ\Î2Ù�Î�énÒ"Ù�Ò"à
Î2Ð*Î2Ù���Ü�Ï£Ð�Ò���Î2Ó�Î�â�ÛnÒ"Í�Ð*Ø 
 Ö 
�� Î��	Ö��$Î�Ú2Ò"Í�Ú�Û\Í�Ò"Ð*Î�æ�Ð*Ñ\Î��"Ò"ÍeÛ\Î�ÏnÝ4Ø�Ù£Ù�Î�Ý4Ù�Ò�Ú�Ð*Ü���ÎÜeÓnæ�Ü�Ú�Î�Ï�����Î2ê�Ð*ÜeÓnÚ�Ð*ÜeØ�ÓPÚ�Ø�Î �{Ú�ÜeÎ2Ó�Ð�Ï"!#��Ò�$nÏ*Ø�Ù�é\Ð*ÜeØ�Ó�Ú�Ø�Î �{Ú�ÜeÎ2Ó�Ð�Ï�%,Ò"Ónæ	Ù�Î &nÎ�Ú�Ð*ÜeØ�Ó�'�Ö	(�Ñ\ÎÝ4Ø�Ù�à�Û\Í�Ò�ÏBé\Ù�Î�Ï*Î2Ó�Ð*Î�æ)$nÎ2ÍeØ è=è Î2Ù�Î�ÛnÏ*Î�æ£ï
�{û+* Ô�#,.- Þ ß /10 Þ ßß 0 Þ /32 � ! û4* Ô�5,�- Þ ß /�0 Þ ßß õ$Þ /62 �

%�ã�ø�åBû ��ø7�8 !,ã�ø�å9� '=û ã6�Põ�Ô�å ß 0 ! ßã6� 0 Ô�å ß 0 ! ß	: ã&ä�Ö�Ô 
 å

Figure 5. ;�<�=9>9?A@3B�CED�= <�= F�D�= F�>9G�=9H�I�J?AK�=L@6=AJM@3B�>9?3G�I�FEGNF�D�G�>9=9HOJPI�@"Q"R ß9S�T�U B�??AK�="B�?AVWI�HA<�K�= @6G�>O<�@6=9H3HAX�@6=ZY�[L\^]O_�B�@3`9a]�b c.d"=9e�<�= @6GNVW= F�?AB�C	D	B�?ABOf c�c g6b h�b i�dO> B�C j> X�CNB�?3=9Dkbk]�b hOdZlnm b	c�b iOdolnp a

�$Î
ÑnÒ���Î�Ý4Ø�Û\Ónæ,Ð*ÑnÒ"Ð�Ð*Ñ\Î
Ù�Î�Ý4Ù�Ò�Ú�Ð*Ü���Î�ÜeÓ\ìæ�Ü�Ú�Î�Ïq�\ù0Ò"Ónæ4� m Ú�ÑnÒ"Ó\í�Î­Ò"Íeà
Ø�Ï*Ð,ÍeÜeÓ\Î�Ò"Ù�Íeîè ÜeÐ*Ñ{é\Ù�Î�Ï�Ï*Û\Ù�Î�ÜeÓPÐ*Ñ\Î�é\Ù�Î�Ï�Ï*Û\Ù�Î�Ù�Î2í�ÜeØ�Ó$ÔW$nÒ"Ù��rts Ô�uv�	$nÒ"Ù�Ö�(�Ñ\Î<Ú2Ò"Í�Ú�Û\Í�Ò"Ð*Î�æ8é\Ù�Î�Ï�Ï*Û\Ù�ÎÒ"Ónæ	Ý4Ù�Î�â�Û\Î2ÓnÚ�î
æ�Î2énÎ2Ónæ�Î2ÓnÚ�ÜeÎ�Ï�Ø"ÝEÐ*Ñ\Î�Ø�é\Ð*Ü�Ú2Ò"ÍÚ�Ø�ÓnÏ*Ð�Ò"Ó�Ð�Ï�Ò"Ù�Î�Ï*Ñ\Ø è Ó{ÜeÓvwní�Û\Ù�Î�Ï�ä�x�ç�Ö1(�Ñ\Î2ÜeÙÒ"Ó\Ø�àPÒ"ÍeØ�ÛnÏ"$nÎ2ÑnÒ���ÜeØ�Û\Ù�Ò"Ð�Ð*Ñ\Î	é\Ù�Î�Ï�Ï*Û\Ù�ÎL�"Ò"ÍeìÛ\Î�Ï"r{û�Ô�uE�	$nÒ"Ù�Ò"Ónæ)r{ût�	uE�	$nÒ"Ù�Ò"Ù�Î	æ�Û\ÎÐ*Ø=Ð*Ñ\Î8Ú�ÑnÒ"Ó\í�Î�Ï{Ø"ÝPÒ"Ó Î2ÍeÎ�Ú�Ð*Ù�Ø�ÓÊÏ*énÎ�Ú�Ð*Ù�Û\àÒ"Ónæ è Ò���Î$Ý4Û\ÓnÚ�Ð*ÜeØ�ÓnÏ$ã&Ï*Î2Î8Ð�Ò�$\ÍeÎ=Ô�å è Ñ\Ü�Ú�ÑÒ"Ù�Î�ÜeÓnæ�ÛnÚ�Î�æv$�î<Ð*Ñ\Î
Ï*Ð*Ù�ÛnÚ�Ð*Û\Ù�Î�Ú�ÑnÒ"Ó\í�Î�Ï�æ�Î2ìÏ�Ú�Ù�Ü�$nÎ�æ�Ò�$nØ���Î�ÖW(�Ñ\Î0Ø�$\Ð�Ò"ÜeÓ\Î�æ�Ú�ÑnÒ"Ó\í�Î�Ï{Ø"ÝÐ*Ñ\ÎPØ�é\Ð*Ü�Ú2Ò"Í�Ú�Ø�ÓnÏ*Ð�Ò"Ó�Ð�Ï�Ò"ÐWr8û��	u��	$nÒ"Ù	Ò"Ù�ÎÍeÎ�Ï�Ï$Î�Ï�Ï*Î2Ó�Ð*Ü�Ò"Í
Ð*ÑnÒ"Ó�Ò"Ð#r û Ô�u
�	$nÒ"Ù�Öoy&Ðè Ò�Ï�Ð�Ò���Î2Ó8ÜeÓ�Ð*Ø,Ò�Ú2Ú�Ø�Û\Ó�Ð�Ð*ÑnÒ"Ð�Ý4Ø�Ù�é\Ù�Î�Ï�Ï*Û\Ù�Î�"Ò"ÍeÛ\Î�ÏPÒ�$nØ���Î�r+z Ô�u#�	$nÒ"ÙPÐ*Ñ\Î<Ñ�î�æ�Ù�Ø�í�Î2Ó$nØ�Ónæ�Ü�ÏPÐ*Ù�Ò"ÓnÏ(Ý4Ø�Ù�à
Î�æ0Ý4Ù�Ø�à Ð è Ø�ì&à
ÜeÓ\Üeà�Û\àÐ*Ø0Ø�Ó\Î2ì&à
ÜeÓ\Üeà�Û\à{$nØ�Ónæ1� è Ñ\Î2Ó­Ð*Ñ\Î<é\Ù�Ø�Ð*Ø�ÓÜ�Ï$ÍeØ�Ú2Ò"ÍeÜ�Ï*Î�æÊÒ"Ð0Ð*Ñ\Î­à
Ü�æ�énØ�ÜeÓ�Ð,Ø"Ý{Ð*Ñ\Î�Ñ�î�ìæ�Ù�Ø�í�Î2ÓE$nØ�Ónæ£Ö�(�Ñ\Î�Ú�Ø�Ù�Ù�Î2Í�Ò"Ð*ÜeØ�ÓE$nÎ2Ð è Î2Î2Ó
Ð*Ñ\ÎÚ�ÑnÒ"Ù�Ò�Ú�Ð*Î2ÙBØ"Ý�Ò�é\Ù�Ø�Ð*Ø�ÓPæ�Ü�Ï*Ð*Ù�Ü�$\Û\Ð*ÜeØ�Ó�Ò"Ónæ
Ð*Ñ\ÎÚ�ÑnÒ"Ó\í�Î�Ï�Ø"ÝO�\ù��1� m Ò"Ónæ�| /3/ Ü�Ï�Î�Ï�Ï*Î2Ó�Ð*Ü�Ò"Í6�nÏ*ØPÜeÐ�Ü�Ï�ÜeÓ�Ð*Î2Ù�Î�Ï*Ð*ÜeÓ\í
Ð*Ø<Ï*Ð*Ûnæ�î{Î2ê�énÎ2Ù�Üeà
Î2Ó�Ð�Ò"ÍeÍeîÐ*Ñ\ÎW$nÎ2ÑnÒ���ÜeØ�Û\Ù�Ø"ÝEØ�é\Ð*Ü�Ú2Ò"ÍnÚ�Ø�ÓnÏ*Ð�Ò"Ó�Ð�Ï è ÜeÐ*ÑPÐ*Ñ\Î�é\Ù�Î�Ï�Ï*Û\Ù�Î�Ú�ÑnÒ"Ó\í�Î�ÜeÓ
Ø�Ù�æ�Î2Ù�Ð*Ø	ÜeÓn��Î�Ï*Ð*Üeí�Ò"Ð*ÎÐ*Ñ\Î2ÜeÙ�énØ�Ï�Ï*Ü�$\ÍeÎ�Ò"Ó\Ø�àPÒ"ÍeÜeÎ�Ï�Ò"Ð�Ñ\Üeí�Ñ<é\Ù�Î�Ï�Ï*Û\Ù�Î�Ï�ã�r#}ÊÔ�uE�	$nÒ"Ù2å�Ö1~�ÛnÚ�Ñ<ÜeÓn��Î�Ï*Ð*Üeí�Ò"Ð*ÜeØ�ÓnÏ è ÜeÍeÍí�Ü���Î�ÛnÏ�Ò�énØ�Ï�Ï*Ü�$\ÜeÍeÜeÐ(î�Ð*Ø�ÍeÎ�Ò"Ù�Ó	Ð*Ñ\Î"$nÎ2ÑnÒ���ÜeØ�Û\ÙEØ"Ýné\Ù�Ø�Ð*Ø�ÓnÏ�Ò"Ð�Ñ\Üeí�Ñ	é\Ù�Î�Ï�Ï*Û\Ù�Î�Ò"Ónæ1��Ð*Ñ�ÛnÏ���Ð*ØÎ2ê�Ò"à
ÜeÓ\Î�Ð*Ñ\Î�ÓnÒ"Ð*Û\Ù�Î�Ø"Ý�Ð*Ñ\Î�Ý4Î2Ù�Ù�Ø�Î2ÍeÎ�Ú�Ð*Ù�Ü�Ú�é\ÑnÒ�Ï*Î�Ð*Ù�Ò"ÓnÏ*ÜeÐ*ÜeØ�Ó
Ý4Ù�Ø�à�Ò	Ó\Î è énØ�ÜeÓ�ÐBØ"Ý.��ÜeÎ è Ö(�Ñ\Î�Ø�$\Ð�Ò"ÜeÓ\Î�æ
æ�Ü�Ï*énÎ2Ù�Ï*ÜeØ�Ó	Ø"ÝEÐ*Ñ\Î�Ù�Î�Ý4Ù�Ò�Ú�Ð*Ü���Î�ÜeÓnæ�Ü�Ú�Î�Ï�Ü�ÏBÏ*Ð*Ù�Ø�Ó\í�Î2ÙBÐ*ÑnÒ"Ó
Ð*Ñ\Î�Ø�Ó\Î�Ø�$nÏ*Î2Ù9��Î�æÎ2ê�énÎ2Ù�Üeà
Î2Ó�Ð�Ò"ÍeÍeî8ã&Ï*Î2ÎEwní�Û\Ù�Î � å�Ö���Ó\Î
Ú2Ò"Ó0é\Ù�Î�æ�Ü�Ú�Ð	Ï*ÛnÚ�Ñ$Ù�Î�Ï*Û\ÍeÐ�ÏL$nÎ�Ú2Ò"ÛnÏ*Î è Î
ÑnÒ���Î
Ø�$\ìÐ�Ò"ÜeÓ\Î�æ
Ý4Ù�Ø�à Ð*Ñ\Î�Ú2Ò"Í�Ú�Û\Í�Ò"Ð*ÜeØ�ÓnÏ�Ð*Ñ\Î�Î2Ó\Î2Ù�í�î
í�Ò"é<Ï*Ø�à
Î è ÑnÒ"Ð�ÍeÎ�Ï�ÏBÐ*ÑnÒ"Ó{Ð*Ñ\Î�Î2ê�énÎ2Ù�Üeà
Î2Ó�Ð�Ò"Í
180
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Çîííèé åëåêòðîííèé ñïåêòð ³ îïòè÷í³ âëàñòèâîñò³
êðèñòàë³â òèïó KDP ïðè íàÿâíîñò³ çîâí³øíüîãî
ã³äðîñòàòè÷íîãî òèñêó

Ñòåö³âÐ.ß.

Інститут фізики конденсованих систем НАН Укpаїни,

290011 Львів, вул. Свєнціцького, 1

Îòðèìàíî 6 áåðåçíÿ 1998 ð.

В наближенні сильно зв’язаних електронів досліджено залежність

зонного електронного спектру кристалів типу KDP від зовнішнього

гідростатичного тиску. Розраховані комбінована густина електрон-

них станів, дійсна та уявна частини діелектричної проникності для

різної поляризації світла, показники заломлення, коефіцієнт гірації,

коефіцієнти поглинання та відбивання світла. Досліджена їх залеж-

ність від енергії світлової хвилі та від зовнішнього гідростатичного

тиску. Результати порівнюються з експериментальними даними для

п’єзооптичних коефіцієнтів. Отримані аномалії оптичних констант

при тиску §�¨ª©�« кбар зумовлені трансформацією потенціалу про-

тона на зв’язку з двомінімумного в одномінімумний.

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: åëåêòðîííèé ñïåêòð, ã³äðîñòàòè÷íèé òèñê, îïòè÷í³
âëàñòèâîñò³
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