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При изучении оптических явлений в кристаллах, особенности, связанные с сильным взаимодействием структурных единиц кристалла с электромагнитным полем («поляритонный эффект») следует отличать от явления пространственной дисперсии (ПД), то есть зависимости диэлектрической проницаемости 
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 как от частоты , так и от волнового вектора 
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 электромагнитной волны. Учет ПД дает возможность расширить спектр изучаемых явлений и рассматривать такие эффекты, как естественная оптическая активность (ЕОА), электрогирация, круговой дихроизм и т. п. Изучение дисперсии гиротропных характеристик позволяет выявлять структурные особенности соответствующих сред, определять важные динамические параметры образующих их молекул.

Известно, что ответы на ряд вопросов таких, как определение частотной дисперсии угла вращения плоскости поляризации линейно поляризованной монохроматической электромагнитной волны, нахождение связи угла вращения со структурой экситонных состояний, определение численных значений исследуемых величин и т.п., могут быть получены лишь в рамках микроскопической теории ЕОА. Применительно к молекулярным кристаллам построение микротеории ЕОА оказалось возможным после создания Аграновичем [1] и Давыдовым [2] теории экситонов Френкеля для молекулярных кристаллов. В работах [3-5] было проведено дальнейшее развитие теории ЕОА, в которой удалось выразить экспериментально измеряемые величины через микрохарактеристики среды. Значительный интерес представляет изучение зависимости характеристик ЕОА неидеальных систем от концентрации структурных дефектов в различных частотных областях. Настоящая работа посвящена решению именно этой проблемы при исследовании важной количественной характеристики гиротропии – вращательной способности неидеального тернарного молекулярного кристалла и ее частотной дисперсии в экситонной области спектра. 

В рамках одноуровневой модели проведено численное моделирование особенностей вращательной способности
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, обусловленных наличием дефектов в структуре топологически упорядоченной кристаллической системы с примитивной решеткой, в узлах которой случайным образом расположены два сорта изотопических молекул и вакансии с концентрациями соответственно
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. Для конкретизации проблемы рассмотрена
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, используя типичные [6] для молекулярных кристаллов бензола со случайной заменой атомов водорода на атомы дейтерия в интервале 
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 вблизи молекулярных энергий возбуждения:
[image: image10.wmf]1

4

1

10

3

-

×

=

c

м

E

, 
[image: image11.wmf]1

4

1

10

0033

.

3

-

×

=

c

м

E

. Из полученной зависимости, следует, что для рассматриваемой системы имеются частотные области, которым соответствуют существенно различные зависимости вращательной способности от
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Рисунок 1. Зависимость вращательной способности от концентрации дефектов структуры в исследуемом неидеальном  молекулярном кристалле в экситонной области спектра при
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