Моделирование термолюминесценции сферической кварцевой частицы
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Люминесцентное свечение – нетепловое стимулированное свечение некоторых веществ [1], позволяющее многостороннее исследовать их структуру и свойства. Анализируя характеристики люминесценции минералов, получают информацию о строении их кристаллической решетки, в том числе о наличии дефектов и примесей. Для природных веществ, извлеченных из толщи горных пород, по люминесценции оценивают свойства естественного радиационного поля, а также возраст пород точки пробоотбора и возраст самого образца [2].
Термолюминесцентный (ТЛ) метод, – наиболее простой и доступный среди люминесцентных методов, не получил большого распространения из-за избирательности действия. Авторы [1] отмечают, результаты ТЛ-исследований нередко противоречат другим работам или оказываются нефизичными. Одна из возможных причин избирательности метода вероятно [3] связана с использованием несовершенной математической модели самого явления. Классические модели, предложенные еще в 80х годах прошлого века, имеют либо эмпирическое происхождение, либо получены путем многократного упрощения общей модели [4]. 
Развитие современных программных пакетов и численных методов позволяет проводить цифровые исследования, в том числе таких сложных явлений, как люминесценция. В работе представлены результаты исследований, в рамках которых моделировалась термолюминесценция сферической частицы минерала, на примере природного кварца. 
Показано, что на форму графика интенсивности ТЛ-сигнала влияет неравномерность теплопереноса внутри частицы. В отсутствии контроля скорости нагрева, а также размера песчаной фракции, частица прогревается не мгновенно, из-за чего в ее кристаллической решетке образуются неравномерности электронной плотности и люминесценция у центра сферы замедляется. Это отражается на форме ТЛ-сигнала и без учета тепловой задачи может быть ошибочно обосновано особенностями структуры образца. Моделирование проводилось в среде MatLab посредством численного решения систем дифференциальных уравнений, описывающих изменение электронной плотности в кристаллической решетке частицы [3]. Система решалась совместно с  уравнением теплопроводности с центральной симметрией. В работе предложен безразмерный параметр подобия, позволяющий оценивать необходимость моделирования тепловой задачи в заданной постановке ТЛ-эксперимента: чем ниже значение параметра K, тем больше вероятность неравномерности теплопереноса в частице.
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где C – некоторая константа, имеющая размерность Кс-1м-2; v – скорость нагрева, К/с; R – радиус частицы, м.

Исследование цифровой модели термолюминесценции сферической частицы позволило найти одну из возможных причин избирательности действия ТЛ-метода. Предложенный подход позволяет всесторонне совершенствовать его методику, и кроме того, благодаря универсальности, подход применим в других люминесцентных методах.
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