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Аннотация
Одним из широко используемых методов исследования минералов является термо-
люминесцентный (ТЛ) метод, который используется для датирования осадочных гор-
ных пород четвертичного возраста. Обычно сложность применения ТЛ-датирования 
заключается в недостатке информации о структуре используемого в эксперименте 
минерала. Для объективно надежной интерпретации экспериментальных данных ав-
торы применили метод цифрового двойника. В этом случае моделируются все этапы 
преобразования используемого минерала от его захоронения в составе осадочных 
горных пород до стимулирования в нем выплеска ТЛ-сигнала в лабораторных условиях 
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на специальных установках с учетом неравномерности теплопереноса внутри навески 
этого минерала.
В работе приведены результаты численного моделирования ТЛ-сигнала от сферической 
частицы природного кварца. Моделирование проводилось в два этапа. На первом этапе 
определялось влияние времени захоронения кварца в толще осадочных горных пород 
на его ТЛ-сигнал. Для этого была поставлена задача о накоплении кристаллической 
решеткой кварца информации о времени его нахождения в естественном радиаци-
онном поле. На  втором этапе моделировался ТЛ-сигнал от сферической частицы, 
которая нагревалась на экспериментальной установке с поверхности по линейному 
закону. Было выяснено, что, во-первых, время захоронения кварца влияет на форму 
ТЛ-кривой и, следовательно, минерал применим для датирования. Во-вторых, следует 
проводить контроль режима нагрева навески кварца, так как при высоких скоростях 
нагрева у частиц большого радиуса существенны неравномерности теплопереноса. 
Это также влияет на форму ТЛ-сигнала и, как следствие, может затруднять получение 
возрастных определений или искажать их. Для оценки влияния неравномерности 
теплопереноса был предложен безразмерный параметр подобия, который связывает 
радиус частиц и скорость нагрева.
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Введение
Существуют минералы, имеющие особенности структуры кристаллической 
решетки, которые позволяют накапливать информацию о времени нахождения 
их образца в поле радиоактивного излучения, а также считывать ее по свечению 
минерала, стимулированному нагревом, электрическим полем, излучением 
различного спектра и т. д. Это свечение называют люминесценцией.

Стимуляция люминесценции возможна различными способами, но один 
из наиболее простых в реализации — термический, от которого получил назва-
ние метод исследования минералов — метод термостимулированной люминес-
ценции (термолюминесценции, или ТЛ-метод). Соответственно, свечение, на-
блюдаемое при нагреве образца, называют термолюминесцентным сигналом.

В данной работе, являющейся продолжением статьи [6], предлагается подход 
к совершенствованию процедуры ТЛ-метода, что реализуется через постановку 
и решение обратной задачи, которая кроме датирования позволила бы много-
сторонне исследовать свойства изучаемого минерала. Суть этой задачи — опре-
деление ряда характеристик образца и восстановление истории его преобразо-
вания в толще пород по стимулируемому в нем ТЛ-сигналу. Решение задачи 
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осуществлялось с помощью «цифрового двойника», который является моделью 
физических процессов в реальном минерале, зависящих от его фракционного 
состава, плотности, характеристик прибора (например, области нагрева) и про-
чих параметров.

Постановка задачи
Поскольку целью работы является моделирование ТЛ-сигнала образца квар-
ца с учетом неравномерности тепловых процессов внутри образца, а также 
с учетом особенностей накопления информации кварцем в период его захо-
ронения в толще осадочных горных пород, задача ставилась для достижения 
этой цели.

При моделировании ТЛ кварца использовалась зонная модель его кристал-
лической решетки (рис. 1) [7], которая описывает ее структуру с точки зрения 
энергетических зон.

В соответствии с теорией, в идеальном кристалле кварца свободные носители 
заряда (электроны и дырки) не могут находиться в области между верхней грани-
цей валентных уровней и зоной проводимости. Эту часть пространства называют 
запрещенной зоной. В реальном кристалле из-за примесей или механических 
повреждений возникают дефекты его структуры, которые представляют собой 
локальные уровни захвата электронов и дырок в запрещенной зоне.

Некоторые из дефектов, называемые ловушками, способны удерживать 
свободные носители заряда до тех пор, пока кристаллической решетке не будет 
сообщена дополнительная энергия в виде тепла, излучения и т. д. Другие де-
фекты — центры свечения — при захвате носителей заряда испускают квант 
света. Именно эти уровни делают люминесценцию возможной.

 
Рис. 1. Зонная модель кристаллической 
решетки диэлектрика/кварца

Fig. 1. Band model of the dielectric/quartz

Шейнкман В. С., Симонов О. А., Ерина Ю. Ю.
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В природном кварце дефекты появляются в основном при его возникно-
вении на этапе породообразования [8] и присутствуют всегда. Пока песчинки 
кварца находится в толще осадочных горных пород, радиоактивные частицы 
образуемого в ней поля (поскольку в этой толще всегда есть некоторое коли-
чество радиоактивных источников) выбивают электроны из валентной зоны, 
способствуя перемещению их в зону проводимости. Свободные электроны 
захватываются ловушками и удерживаются до тех пор, пока образцы кварца 
не извлекут из толщи пород и не начнут нагревать. В какой-то момент тепловой 
энергии будет достаточно, чтобы электроны высвободились и переместились 
в зону проводимости, а далее либо попали в другие ловушки и повторно из них 
вылетели, либо были захвачены центрами свечения с испусканием кванта све-
та — с появлением люминесценции.

Дефекты кристаллической решетки, как правило, представляют собой то-
чечные вакансии по кислороду, межузельные или примесные атомы [1]. Соот-
ветственно, в структуре минерала могут возникать ловушки или центры свече-
ния разной природы, которые будут иметь разные характеристики и конкури-
ровать друг с другом. Наличие нескольких типов уровней захвата иногда можно 
отследить по асимметричности получаемого ТЛ-сигнала или по наличию в нем 
нескольких пиков.

Метод решения
Для описания процесса накопления носителей заряда в кристаллической решет-
ке кварца и его люминесценции при нагреве использовалась система уравне-
ний  [1, 3], в которой каждое уравнение описывает изменения концентрации 
носителей заряда в дефектах, зоне проводимости и валентной зоне.

Полагалось, что в выбранной модели структуры кварца ловушки и центры 
свечения представлены одним типом дефектов, сам образец — однородная 
сфера, в которой температура меняется как по времени, так и по пространствен-
ной координате.

Авторами была получена система уравнений (1)-(5), которая решалась со-
вместно с уравнением теплопроводности в сферической системе координат (6):
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где h — концентрация свободных центров свечения, 1/м3; n и nc — концентрация 
электронов в ловушках и зоне проводимости, 1/м3; nv — концентрация дырок 
в валентной зоне, 1/м3; H и N — общая концентрация центров свечения и элек-
тронных ловушек, 1/м3; I — интенсивность ТЛ-сигнала, м−3с−1; t — время, с; 
k — постоянная Больцмана; Т — температура, К; me — масса электрона; B — 
интенсивность излучения естественного радиационного поля осадочных горных 
пород, с−1; w — вероятность взаимодействия радиоактивной частицы поля 
с кристаллической решеткой кварца, м−3; Eah, Ean и Eav — энергия активации 
центров свечения, ловушек и дырок в валентной зоне, эВ; sh, sn и sv — частотный 
фактор центров свечения, ловушек и дырок в валентной зоне, с−1; σh, σn и σv — 
сечение захвата центров свечения, ловушек и дырок в валентной зоне, м2. Таким 
образом Eai, si и σi — характеристики i-го типа уровня захвата, и, согласно [3], 
последние две величины связаны соотношением: σi/si = const ≈ 1,5∙1026.

Из уравнения (6) r — радиальная координата, м; α = α(u) — коэффициент 
температуропроводности, определяемый по формуле:

	 � � �
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где ρ — плотность кварца, кг/м3; Cp — теплоемкость кварца, Дж/(кг∙К); χ — те-
плопроводность кварца, Вт/(м∙К).

В качестве модельного материала выбран твердый поликристаллический 
кварц — диоксид кремния SiO2, теплофизические свойства которого значитель-
но меняются при росте температуры от 293 К до 527 К. Изменение этих свойств 
описывается следующими полиномиальными зависимостями [5]:
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Коэффициент теплопроводности в моделируемом диапазоне температур 
принимался постоянным и равным χ = 1,4 Вт/(м∙К).

Полагается, что кварцевая частица имеет радиус R. Температура ее поверх-
ности меняется по линейному закону до некоторой предельной температуры Tk, 
а далее поддерживается постоянной:
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где T0 и Tk — начальная и конечная температура нагрева, К; v — скорость на-
грева, К/с.

При решении системы (1)-(5) принимались следующие значения параметров 
кристаллической решетки кварца.

Центры свечения: энергия активации Eah = 2 эВ , частотный фактор sh = 1012 с−1, 
общая концентрация H = 0,5∙1023 м−3. Принятая модель соответствует дефекту 
«самозахватывающийся экситон» (O = Si-) [8].

Электронные ловушки: энергия активации Ean = 1,55 эВ , частотный фактор 
sn = 1012 с−1, общая концентрация N = 0,5∙1023 м−3. Выбранная модель ловушек 
соответствует дефекту «пероксидный мост», который является вакансией по крем-
нию (Si-O-O-Si) [8].

Дырки: частотный фактор sv = 1012 с−1.
Описание наиболее вероятных дефектов в структуре природного кварца при-

водится в работах [2, 4, 8], авторы которых указывают на существование несколь-
ких типов дефектов, которые отличаются друг от друга глубиной энергетического 
уровня. В данной работе рассматривается модель с одним типом ловушек и центров 
свечения. Включение дополнительных дефектов возможно через добавление еще 
одного уравнения в систему (1)-(5), аналогичного уравнению (1) или (2).

Численный эксперимент был реализован в программном пакете MatLab 
методом конечных элементов. Для решения задачи о переносе тепла в частице 
использовалась простая пространственная сетка, представляющая собой отрез-
ки xi по радиусу R. На каждом временном шаге tj решалось уравнение тепло-
проводности (5) и определялось распределение температуры вдоль радиуса.

Для моделирования ТЛ одномерная сетка преобразована в совокупность 
концентричных оболочек: каждому отрезку [xi, xi+1] в трехмерной задаче соот-
ветствует сферическая оболочка с наружным радиусом xi+1 и внутренним xi (м). 
Температура в такой оболочке является уже известной функцией, зависящей 
только от времени. При этом считается, что оболочки не обмениваются свобод-
ными носителями заряда друг с другом или этот обмен незначителен. Это до-
пущение связано с тем, что длина свободного пробега электронов много мень-
ше толщины соответствующей оболочки.

Для каждой оболочки решалась система уравнений (1)-(5) и по уравне-
нию (11) определялось количество вылетевших фотонов с учетом перерасчета 
на реальный объем:

	
4
3 , 	 (11)

где Ii — интенсивность излучения от i-й оболочки, 1/с.
При допущении, что поглощения излучения внутри частицы нет, суммарная 

интенсивность ТЛ-излучения определялась по:

	
/

. 	 (12)
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Результаты и их обсуждение
1. Влияние времени захоронения кварца на форму ТЛ-сигнала
Сначала необходимо было проверить положение о том, что кварц мелко-песчаной 
фракции можно использовать для датирования осадочных горных пород. Для этого 
моделировалось накопление кварцем свободных носителей зарядов в условиях 
естественного радиоактивного поля. Обычно кварц захоронен в толще осадочных 
горных пород [6] при температуре, для которой частота вылета электронов в зону 
проводимости много меньше, чем при температуре в лабораторной ТЛ-установке. 
Если учитывать тот факт, что интенсивность поля невелика и постоянна, то система 
«кристаллическая решетка — внешнее поле» в некоторый момент времени должна 
прийти в равновесие. В этом состоянии концентрация электронов в ловушках и цен-
трах свечения не меняется, потому что новые свободные электроны возвращаются 
в зону валентных уровней. При этом концентрация электронов в дефектах будет 
отличаться, так как они имеют разную природу и отличающиеся характеристики. 

Авторами были промоделированы ТЛ-сигналы от образцов с параметрами за-
хоронения в осадочных горных породах условно разного возраста. Для численного 
моделирования выбрана частица радиусом R = 1 мм и скорость ее нагрева 1 К/сек. 
Время залегания песчинок кварца в радиационном поле варьировалось от 0,3 
до 32 временных единиц. Так как авторы не ставили своей целью определение 
точного возраста, а также была использована упрощенная модель кварца, то расчет 
проводился в условных единицах времени.

На рис. 2 для каждого значения времени захоронения в осадочных горных 
породах приведен график зависимости интенсивности ТЛ-сигнала от температу-
ры (далее — ТЛ-кривая) и определены параметры: максимальная интенсивность 
ТЛ, время (от начала нагрева) и соответствующая температура на поверхности 
частицы в момент максимума интенсивности.

Действительно, возраст моделируемого образца влияет на форму ТЛ-кривой: 
отличается ее ширина, высота и положение максимума пиков. Последняя ха-
рактеристика регистрируется наиболее часто, так, она просто определяется 
по экспериментальной кривой и часто используется при расчете величин дати-
ровок — в целях возрастной диагностики изучаемых пород.

Температура максимума ТЛ-сигнала с увеличением времени захоронения 
песчинок кварца смещается в область низких температур (рис. 3), и за 32 усл. ед. 
времени смещение составляет около 8 градусов. 

График зависимости максимума интенсивности ТЛ-сигнала от возраста ведет 
себя более сложным образом (рис. 4) и повторяет выводы, сделанные в работе [6]. 
Для простоты пользования можно классифицировать образцы, разделив их на ус-
ловно молодые, зрелые и древние. Для образцов из первой категории интенсив-
ность максимума ТЛ-сигнала линейно зависит от возраста, и,  следовательно, 
ТЛ-датирование по положению этого максимума реализуемо. В то время как 
древние образцы находятся в состоянии равновесия и теряют часть информации 
о периоде их захоронения. Последнее отражается убывающей зависимостью 
между максимумом интенсивности ТЛ и возрастом образца — см. рис. 4.
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Рис. 2. Изменение формы ТЛ-кривой 
от времени захоронения кварца 
в осадочных горных породах. 
Диапазон времени от 1010 до 1012 с 
(или от 0,3 до 32 усл. ед.). Красный 
график — 1010 с, голубой — 1,1∙1011 с

Fig. 2. Change in the shape 
of the TL‑curve by the time of burial 
quartz in sedimentary rocks. The time 
range is from 1010 to 1012 s (or from 0.3 
to 32 conv. units). Red graph represents 
1010 s, blue — 1.1∙1011 s

Рис. 3. Изменение температуры 
максимума ТЛ-сигнала от времени 
захоронения кварца в осадочных 
горных породах

Fig. 3. Changes in the maximum 
temperature of the TL-signal by the time 
of burial quartz in sedimentary rocks

Рис. 4. Изменение интенсивности 
ТЛ‑сигнала в точке максимума от времени 
захоронения песчинок кварца

Fig. 4. Change in the TL-signal intensity 
at the maximum point versus the burial 
time of quartz grains
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2. Влияние режима нагрева песчинок кварца на форму ТЛ-кривой
Для оценки влияния неравномерности переноса тепла внутри частицы на ее 
ТЛ-кривую была проведена серия численных экспериментов, в которых моде-
лируемые образцы кварца условно одного возраста имели одинаковую струк-
туру кристаллической решетки, но отличались размером или нагревались при 
разных скоростях. Результаты экспериментов для изменяющейся скорости на-
грева приведены на рис.  5, а для меняющегося радиуса частицы кварца  — 
на рис. 6 и 7.

Выяснилось, что наибольшая неравномерность в распределении темпера-
туры наблюдается у крупных частиц, нагреваемых при высоких скоростях, и этот 
фактор существенно влияет на форму ТЛ-кривой (рис. 5-7). Действительно, 
любая конечная частица не может прогреться мгновенно, а неравномерность 
прогрева создает пространственную неравномерность концентрации электронов 
в ловушках.

Оценить это возможно, сравнив характерное время нагрева поверхности 
частицы с временем ее прогрева вдоль радиуса. Время нагрева τ0 является функ-
цией измерительной аппаратуры и оценивается как время, за которое темпера-
тура поверхности частицы изменилась на некоторое характерное ΔТ при задан-
ной скорости нагрева v, то есть:

	 τ0 = ΔT/v.	 (13)

Время прогрева частицы τ оценивается по ее радиусу и коэффициенту тем-
пературопроводности, имеющего размерность м2/сек:

	 τ = R2/α.	 (14)

Рис. 5. ТЛ-сигнал для частицы, 
радиусом 1 мм при скоростях нагрева 
от 1 К/с до 10 К/с

Fig. 5. TL-signal for a particle 
with a radius of 1 mm at heating rates 
from 1 K/s to 10 K/s

Шейнкман В. С., Симонов О. А., Ерина Ю. Ю.



145Численное моделирование термолюминесценции ...

Физико-математическое моделирование. Нефть, газ, энергетика.  2021.  Том 7. № 3 (27)

а) б)

Рис. 6. Интенсивность ТЛ-сигнала 
для частиц радиусом от 0,1 мм (10−4 м) 
до 10 мм (10−2 м). Слева (а) — 
абсолютное значение интенсивности; 
справа (б) — приведенное к единице 
объема

Fig. 6. Intensity of the TL-signal 
for particles with a radius of 0.1 mm 
(10−4 m) to 10 mm (10−2 m). On the left 
(а) — the absolute value of the intensity; 
on the right (б) — reduced to the unit 
of volume

а) б)

Рис. 7. Интенсивность ТЛ-сигнала 
для частиц радиусом от 0,1 мм (10−4 м) 
до 10 мм (10−2 м), полученные 
без учета теплопереноса в частице 
(только для задачи о моделировании 
ТЛ). Слева (а) — абсолютное значение 
интенсивности; справа (б) — 
приведенное к единице объема

Fig. 7. The intensity of the TL-signal 
for particles with a radius of 0.1 mm 
(10−4 m) to 10 mm (10−2 m) obtained 
without taking into account heat transfer 
in the particle (only for the beginning 
of TL modeling). On the left (а) — 
the absolute value of the intensity; 
on the right (б) — reduced to the unit 
of volume
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Отношение введенных параметров является характеристикой неоднородно-
сти прогрева частицы:

	 . 	 (15)

Полученный параметр, с одной стороны, позволяет оценить суть неравно-
мерности распространения тепла в частице: при К больше единицы время 
прогрева образца меньше времени нагрева его поверхности, люминесценция 
начинается сразу же во всем объеме, и поэтому можно полагать, что теплофи-
зические процессы не влияют на ТЛ-сигнал. Однако при К меньше единицы 
неравномерность теплопереноса будет существенной, и это необходимо учиты-
вать при анализе и моделировании ТЛ.

С другой стороны, K является безразмерным параметром подобия. Из фор-
мулы (15) следует, что произведение ν ∙ R2 определяет характерный для задачи 
градиент температуры. У частиц, которым соответствует одинаковое значе-
ние ν ∙ R2, распространение тепла будет подобно. Тем не менее это не означает, 
что подобны будут и кривые термовысвечивания. Действительно, как отмечалось 
выше, интенсивность свечения определяется не только температурой, но и тем, 
как долго частица находится при такой температуре. Однако ожидается, что при 
высоких скоростях нагрева (или при меньших радиусах) различия в кривых 
термовысвечивания должны уменьшаться.

Описанные положения подтверждают графики на рис. 8, полученные для 
трех различных значений параметра К. В первом ряду графиков показано 
изменение интенсивности люминесцентной вспышки от времени для трех 
значений К: 0,03, 1 и 30. Интенсивность вспышки нормирована на ее макси-
мальную величину, а время — на время нагрева. На том же графике показаны 
изменения температуры на поверхности частицы (светло-зеленый график) 
и средней по объему температуры (темно-зеленый график). За нулевое значение 
температуры принималась начальная температура и проводилась нормировка 
на температуру нагрева: (T − T0)/T0k, в условиях моделирования Т0  = 293 К, 
а T0k = Tk − T0 = 527 K. По интенсивности люминесцентной вспышки определя-
лись моменты времени (Р1, Р2, Р3, Р4, Р5), в которых интенсивность излучения 
равнялась 0,1; 0,5; 1; 0,5; 0,1 от Imax соответственно. В эти моменты времени 
рассчитывалось распределение температуры (графики во второй строке рис. 8) 
и концентрации электронов (графики в третьей строке рис. 8) в зависимости 
от  радиальной координаты (радиальная координата нормирована на радиус 
частицы r/R). Распределения температуры показаны в среднем ряду графиков 
на рис. 8, концентрации в нижнем. Линии на графиках помечены в соответствии 
с моментами времени Р1, Р2, Р3, Р4, Р5.

В первом расчете (рис. 8а) скорость нагрева равнялась 1 К/сек, а радиус ча-
стицы 1 мм, безразмерный параметр К =  30. При таких значениях различия 
между средней температурой и температурой на поверхности частицы несуще-
ственны, кривизна в распределении температуры и концентрации по радиальной 
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Рис. 8. Исследование параметра К Fig. 8. Investigation of the parameter K

координате не проявляется, пространственные неоднородности не влияют на лю-
минесценцию частицы.

На рис. 8б приведены данные для К = 1, полученные для скорости нагрева 
3 К/сек и радиуса частицы 3,2 мм, при таких параметрах расчета начинают быть 
значительными пространственные градиенты температур, проявляется разница 
между средней температурой и температурой на границе кварцевой частицы, 
что приводит к неоднородности люминесценции в пространстве и изменению 
формы кривой зависимости люминесцентной вспышки от времени. 
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С уменьшением К пространственные неоднородности нарастают, что иллю-
стрируют графики, представленные на рис. 8в, полученные для скорости нагре-
ва 10 К/сек и радиуса 10 мм. При таких значениях скорости нагрева и радиуса 
безразмерный параметр К = 0,03. При столь низком К значительны изменения 
температуры и концентрации электронов, что существенно изменяет зависимость 
интенсивности люминесцентного излучения от времени.

Заключение
Проведенное численное моделирование ТЛ круглой частицы кварца песчаной 
фракции позволяет сделать следующие выводы:

1.	Скорость нагрева образца является значимым параметром, так как может 
существенно влиять на форму и, как следствие, на расшифровку ТЛ-сиг-
нала: при высоких скоростях сказывается неравномерность переноса 
тепла вдоль радиуса частицы, а при низких возникают затруднения в од-
нозначном определении ключевых характеристик ТЛ-сигнала, например 
точки максимума, которая в некоторых методиках является определяющей. 
Контроль и регистрация температуры образца в каждый момент времени 
значимы при ТЛ-исследовании минералов, так как обеспечивают повто-
ряемость и достоверность получаемых данных.

2.	Введенный безразмерный параметр К является способом первичной 
оценки необходимости решения теплофизической задачи, однако для 
более точных результатов нужно моделировать реальную навеску песка 
и термолюминесцентного отклика от нее.

Авторы выражают надежду, что описанные методы и оценки будут полезны 
для исследователей, изучающих люминесценцию минералов-таймеров осадоч-
ных горных пород.
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The paper presents the results of numerical simulation of the TL signal from a spherical particle 
of natural quartz. The modeling was carried out in two stages. At the first stage, the influence 
of the burial time of quartz in the sedimentary rocks on its TL signal was determined. For this, 
the problem was posed of the accumulation of the crystal lattice
quartz, information about the time of its presence in the natural radiation field. At the second 
stage, the TL signal from a spherical particle was simulated, which was heated in an exper-
imental setup from the surface according to a linear law. It was found that, firstly, the burial 
time of quartz affects the shape of the TL-curve and, therefore, the mineral is applicable for 
dating. Secondly, it is necessary to control the heating mode of the quartz sample, since at 
high heating rates, heat transfer irregularities are significant for particles with a large radius. 
It also affects the shape of the TL signal and, as a result, can make it difficult to obtain age 
definitions or distort them. To assess the effect of non-uniformity of heat transfer, a dimen-
sionless similarity parameter was proposed, which connects the radius of the particles and 
the heating rate.

Keywords
Thermoluminescence, dating of sedimentary rocks, semiconductor band model, electron 
traps, luminescence centers, defects in the crystal structure of quartz.
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