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ОЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ

Актуальность темы. Создаваемые различными дефектами в крис­
таллах микроскопические внутренние поля оказывают существенное 
влияние на свойства этих кристаллов, а в ряде случаев принципиаль­
но их меняет. Поэтому исследование полей дефектов в кристаллах 
является одной из важных задач. Среди многочиоленных методов физи­
ки твёрдого тела для этих целей успешно применяются электронный 
парамагнитный резонанс (ЗПР), ядерный магнитный резонанс (ЯМР), 
параэлёктрический резонанс (ПЭР) и другие резонансные методы. Они 
позволяют изучать внутренние электрические поля, поля упругих нап­
ряжений, градиентов электричзских полей и т .д .  и получать всесто­
роннюю информацию о дефоктной структуре кристаллов, а именно: ус­
танавливать тип дефектов, их концентрацию, электронную структуру, 
распределение по кристаллу и другие характеристики. Получение та­
кой подробной информации обеспечивается непрерывным развитием ре­
зонансных методов и предусматривает целый комплекс исследований. 
Существенная роль в этих исследованиях отводится изучению формы 
резонансных линий. Дефекты в' кристаллах формируют некоторое внут­
реннее поле, которое меняется от одного резонирующего центра к 
другому, что проявляется в виде неоднородного уширения резонанс­
ных линий. Поэтому исследование формы неоднородно уширенных линий 
позволяет получать различные харак- іристиКи дефектов, а также отк­
рывает возможность исследования нехарактерных для данного резонан­
са дефектов. Так, в ЭПР возможно исследование непарамагнитных де­
фектов косвенным образом -  по их влиянию на парамагнитные частицы.

Детальнее исследование формы резонансных линий, необходимое 
для установления дефектной структуры кристаллов, предполагает тео­
ретический расчёт формы линий и сопоставление его результатов с 
экспериментальными данными. Для этих целей существует несколько 
теоретических методов. Для расчёта неоднородно уширенных линий, 
к которым относятся резонансные линии, обусловленные полями дефек­
тов, наиболее широко применяется статистическая теория формы линии. 
Однако, статистическая теория, достаточная для описания линий, обу­
словленных линейными по возмущающим полям эффектами, в случае не­
линейных. эффектов сталкивается с принципиальными трудностями. В то 
же время нелинейные поправки к энергии резонирующего центра в ряде 
объектов исследований оказываются первыми неравными нулю и опр-де- 
ляют формы линии. Другие существующие подходы к расчёту формы линии 
ретак? ограниченный круг проблем, не выясняя природы дефектов, ко­



торая является одним из главных вопросов исследования. Обособлен­
но рассматриваются методы расчёта формы линий в неупорядоченных 
системах различной природы.

Исследование формы резонансных линий на современном уровне, 
необходимое для установления дефектной структуры кристаллов, тре­
бует развития подхода к расчёту формы линий, обобщающего существу­
ющие методы и позволяющего преодолеть их трудности, в частности, 
решить проблему последовательного учёта нелинейных эффектов, а 
также подойти с единой точки зрения к расчёту формы линий в не­
упорядоченных системах.

Круг проблем, связанных с последовательным расчётом формы ре­
зонансных линий, включает также расчёт функции распределения по­
лей, обуславливающих форму линий. Закон распределения полей важно 
знать и для других научных и прикладных задач, например/ при изу­
чении кооперативных явлений и т .д . Часто закон распределения полей 
представляют в виде произведения функций распределения компонент 
полей. Если различные компоненты полей создаются одними и теми же 
источниками, то мультипликативное представление оказывается неадек­
ватным реальной ситуации. Необходимо рассчитать функции распределе­
ния полей типичных дефектов, не используя мультипликативное прибли­
жение. Сопоставление этих Функцій с используемыми приближёнными 
функциями позволит определить какое влияние оказывает выбор функ­
ции распределения на результаты расчётов, в частности, формы линий, 
что определит область применения мультипликативного приближения.

Одними из наиболее распространённых дефектов в кристаллах яв­
ляются электрические дефекты: точечные заряды, диполи, квадруполи 
и г .д . Поэтому именно эти дефекты рассмотрены нами в качестве ис­
точника уширения резонансных линий. С другой стороны, например, 
уширение упругими полями деформаций на микроуровне имеет электри­
ческую природу. Развитие альтернативной модели электрических муль­
типолей позволит описывать формы линий, обусловленных такими дефекта­
ми, как изозарядовые замещениями т .п . Изучение электрических дефек­
тов и создаваемых ими полеі$ ставит задачу расчёта форму линий с

учётом влияния градиентов электрических полей, что дополнит описа­
ние резонансных линий, уширзение которых имеет электрическую природу.

Таким образом, диссертация посвящена теоретическому и экспери­
ментальному исследованию дефектов в кристаллах на ооновб анализа 
формы резонансных линий. Теоретическая часть включает развитие об­
щего подхода к расчёту формы неоднородно уширенных резонансных ли­
ний и его использование длч рассмотрения наиболее типичных и рап ро -
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странённых дефектов. Экспериментальная часть посвящена изучение 
дефектов методом 2ПР в конкретных кристаллах: І ) г 5 і і £ й  : Gcif ;
2 ) облучённый электронами твёрдый раствор

Цель работы. Целью настоящей работы являлось изучение по­
лей дефектов в кристаллах на основе исследования формы резонанс­
ных линий. В рамках этих исследований выделим следующие основные 
зад ач и :I)  развитие общего подхода к расчёту формы неоднородно уши­
ренных резонансных линий; 2 ) анализ различных походов к расчёту 
функции распределения полей дефектов, сопоставление результатов 
расчётов различными методами, расчёт функции распределения элект­
рических полей дефектов сложной структуры (тетраполей и мультипо­
лей более высокого порядка) и функции распределения компонент тен­
зора градиентов электрических полей дефектов; 3 ) использоваїше 
предложенного мзтода расчёта для решения проблемы расчёта формы 
линий, обусловленных нелинейными по возмущающим полям слагаемыми;
4 ) применение метода для получения конкретных выражений для формы 
линий, обусловленных: а)квадратичными эффектами по электричевким 
полям различных дефектов (точечные заряды, диполи), б) неоднород­
ными электрическими полями, в) электрическими полями дефектов 
сложной структуры; 5) исследование методом ЭПР полей дефектов в 
конкретных кристаллах: а)монокрксталлы №Оу , б)облучённый
твёрдый раствор Si-Об- .

Научная новизна. В диссертации получены следующие научные 
результаты:

1. Развит общий метод расчёта формы неоднородно уширенных резо­
нансных линий. Метод представляет собой следующий шаг в развитии 
статистического подхода к расчёту формы линий, позволяет последова­
тельно рассматривать любые порядки теории возмущений, содержит су­
ществующие методы в качестве частных случаев и является их обобще­
нием и дальнейшим развитием.

2. Получены фор<ы резонансных линий, обусловленных квадратич­
ными эффектами по электрическим полям дефектов (точечных зарядов и 
диполей).

3. Получены функции распределения в кристаллах: а)компонент 
тензора градиентов электрических полей, создаваемых дефектами, 
б)электрических полей, создаваемых тетраполями и мультиполями Сслее 
высокого порядка.

. Получены формы резонансных лині*'/, обусловленные взаимодейст-



виєм квадрупольного момента парамагнитного центра с градиентами 
ьлектрическогс поля как в отсутствие, так и при наличии линейного 
электрополевого эффекта.

5. Экспериментально наблюдалось и описано теоретически прояв­
ление в форме линий ЭПР Сп?* взаимодействия квадрупольного момен­
та  парамагнитного центра с градиентами электрического поля в крис­
таллах 'іи.ииОц \ ( л * * .

6. Исследовано влияние полей упругих напряжений, создаваемых 
присутствием атомов (& в кремнии, на форму линий ЭПР радиацион­
ных 5 t -  S i  центров.

Практическая ценность. Знание дефектной структуры кристал­
лов необходимо не только для чисто научных, но и многих прикладных 
задач, в частности, для формирования заданных свойств кристаллов. 
Установление природы дефектов, их электронной структуры, закона 
распределения и других характеристик резонансными методами включа­
ет подробный анализ формы резонансных линий. Развитей метод расчё­
та  позволяет получить формы неоднородно уширенных линий различных 
резонансных явлений (ПР, ПЗР, ЯМР, и д р .) ,  даёт возможность при 
этом учитывать любые порядки теории возмущений. Полученные в рабо­
те конкретные выражения для формы линий могут быть непосредствен­
но использованы для интерпретации экспериментов по исследованию 
дефектов в кристаллах. Как научное, так и прикладное значение име­
ют и функции распределения электрических полей дефектов и их гради­
ентов, рассчитанные в работе.

Изучение методом ЭПР микроскопических неоднородных полей на 
конкретном примере ?п$/Оц\(л*г открывает возможности исследования 
кристаллов с неоднородными электрическими полями (кристаллы со сверх 
структурой, несоразмерные фазы, объекты, полученные чередованием 
тонких Ьлоёв различных кристаллов, голографическими методами и т .д .)

Кристаллы, в которых изучена дефектная структура и её парамет­
ры имеют практическое значение.' їь щ - .С с *  представляет интерес 
дин лазерной техники. St - Ot является перспективным материалом 
полупроводникового приборостроения. Путём введения в кремний раз­
личных концентраций (k достигаются необходимые свойства материала. 
Поэтому изучение характера распределения атомов &  по кристаллу, 
связанных с его наличием деформаций, трансформации характеристик с 
ростом концентрации (jt , а также взаимодействия атомов с ато­
мами легкріукщей примеси, радиационными дефектами мгает быть исполь­
зовано при разработке материалов с необходимыми свойствами. Исследо-
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вание радиационных дефектов в Sc - G-Z- , к которым относится рас­
смотренный в работе St -Hi центр, также представляет интерес 
в вопросах радиационной стойкости материала.

Защищаемые положения. На защиту выносятся следующие поло­
жения:

1. Метод расчёта фор*ы неоднородно уширенных резонансных ли­
ний и конкретные выражения для формы резонансных линий, обуслов­
ленных различными взаимодействиями электрической природы.

2. Расчёт функции распределения в кристаллах электрических 
полей различных дефектов и компонент тензора градиентов электриче­
ского поля дефектов.

3 . Экспериментальное наблюдение и теоретическое описание кон­
центрационной зависимости формы линий ОПР Й ї+ в и прояв­
ления в форме линий взаимодействия квадрупольного момента парамаг­
нитного центра с градиентами электрического поля.

4 . Экспериментальное изучение и установление природы уширения 
линий ЭПР радиационных Si ~ S i  центров в Q  $ ? , .

Апробация работы. Основные результаты диссертации доклады­
вались и обсуждались на:

-  Всесоюзной конференции пс магнитному резонансу в конденсиро­
ванных средах (Казань, 1984 г . ) ;

-  Всесоюзной конференции "Применение магнитного резонаноа в 
народном хозяйстве" (Казань, 1988 г . ) ;

-  ХХУІІ Всесоюзном семинаре по моделированию дефектов в крис­
таллах (Одесса, 1988 г . ) ;

-  XI Всесоюзной школе по магнитному резонансу (Алушта, 1989 г . )
-  Международной школе по магнитному резонансу (Новосибирск,

1987 г . ) ;
-  конференциях молодых исследователей Института полупроводни­

ков АН Украины (Киев, 1985, 1987 г г . )  и Киевского государственного 
университета (Киев, 1985 г . ) ;

научных семинарах отдела радиоспектроскопии Института полу­
проводников АН Украины.

Публикации. Основные результаты диссертации опубликованы в 
13 работах, список которых приведен в конце реферата.
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Структура и объём диссертации. Диссертация состоит из вве­
дения, пяти глав, основных результатов и выводов, четырёх прило­
жений, общего списка литературы, включающего 153 наименования.
Объём диссертации составляет 164 страницы, включая 15 рисунков.

ОСНОВНОЕ СОДЕРЖАНИЕ РАБОТУ

Во введении' обоснована актуальность темы диссертации, сфор­
мулированы цель работы и основные задачи, научная новизна и прак­
тическая ценность полученных результатов, перечислены основные 
положения, выносимые на защиту, кратко изложено содержание диссер­
тации по главам.

В первой главе представлен обзор имеющихся в литературе данных 
по исследованиям дефектов в кристаллах на основе изучения формы 
лини!» различных резонансных явлений. В начале обзора показаны воз­
можности резонансных методов в области исследования дефектов в 
кристаллах и место, отводимое в этих исследованиях анализу формы 
резонансных линий. После чего даётся изложение существующих общих 
подходов !с расчёту формы линий. Поскольку внутренние поля дефек­
тов приводят к неоднородному уширению линий, то подробно рассмот­
рены методы расчёта неоднородно уширенных линий (метод моментов, 
статистический метод, феноменологический подход) и их использова­
ние для изучения дефектов в различных кристаллах. Наиболее широко 
для расчёта неоднородно уширенных линий и интерпретации окспери- 
мента используют статистический метод, реже применяют метод момен­
тов, поскольку его преимущества проявляются, в основном, в расчётах 
однородно уширенных линий.

Полное и последовательное изложение и развитие статистическо­
го метода как теории расчёта неоднородно уширенных резонансных ли­
ний дано А. Стоунхэмом в обзоре 1969 г .  / I / .  Метод предполагает 
статистический характер распределения дефектов, служащих источни­
ком возмущающих полей. Местоположения дефектов между собой некор- 
релированы, и функция распределения дефектов представляется в ви­
де произведения парных функций распределения каждого источника воз­
мущения и резонирующего центра. Существенным моментом теории явля­
ется предположение об аддитивности вкладов всех дефектов в смеще­
ние резонансной частоты. Если смещения резонансных частот линейны 
по возмущению, то при использовании основных предположений удаётся 
последовательно развить статистическую теорию формы линии первого 
порядка и' получить выражения' для формы линии, зависящие от природы 
дефектов. Таким образом получены выражения для формы линий, обуслов-
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ленных внутренними полями основных видов дефектов: заряженных и 
незаряженных точечных дефектов, электрических диполей, дислокаций, 
дислокационных диполеи и т .д .  Однако, переход к следующему порядку 
теории возмущений вызывает значительные трудности как технического, 
так и принципиального характера. Основная из них состоит в том, 
что нарушается принцип аддитивности вкладов от всех дефектов в 
сдвиг резонансной частоты, что не позволяет использовать формализм 
теории. Для преодоления этой трудности иногда исключают из рассмот­
рения нарушающие принцип аддитивности слагаемые, так называемые, 
перекрёстные по дефектам члены. Эго грубое приближение, оно приен- 
лимо лишь при низких концетрациях источников возмущения. А. Стоун- 
хэмом введено дополнительное предположение, а именно; статистиче­
ское усреднение по конфигурациям всех дефектов, кроме некоторого, 
произвольно выделенного. Это допущение сохраняет аддитивность, а 
следовательно, соответствующую ей мультипликативность выражений, 
характерных для промежуточных выкладок теории. С использованием 
развитого формализма статистического метода А. Стоунхэмом разрабо­
тана статистическая теорий второго порядка. Однако, её применение 
приводит зачастую к громоздким и неудобным для использования выра­
жениям. Их невозможно довести до замкнутых аналитических выражений, 
так что всречающиеся там многократные интегралы для получения фор­
мы линии приходится рассчитывать численно, а в ряде случаев эти 
интегралы становится расходящимися. Природа этой расходимости не 
исследовалась и не отмечалась в литературе, а область интсгрироваг- 
ния формально играничивали размерами кристалла. Нами покизано в 
Приложении I , что при использовании подхода А. Стоунхэма для вто­
рого порядка теории возникают расходящиеся интегралы типа:

Ь  /-—г [ '  - ^  {-Ли)с#>1<вес1) ]  (2)
о

что приводит к занулению функции формы линии. Расходимость не з а ­
висит от природы дефектов и имеет место при любом законе распростру 
нения полей ™ Я при я. >  I .  Возникает вта расходимость вследствие 
предложенного статистического усреднения.

Таким образом, статистическая теория, в основном достаточная 
для расчёта формы резонансных линий, когда сдвиг резонансной часто­
ти линеен по возмущающим полям, во втором и более высоких порядках 
сталкивается с принципиальными трудностями и требует усовершенст­
вования.

При феноменологическом подходе используется формально правиль­
ное выражения для формы линий, но вид Функций распределения возму-
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щающих полей постулируются на основе имеющихся экспериментальных 
данных или иных соображений. Этот подход используют в отдельных 
случаях, когда интересуются общими характеристиками формы линии, 
а также имеют основания для предположения о виде закона распреде­
ления полей, например, когда в эксперименте создаются какие-либо 
специальные условия. Для установления же природы дефектов требует- 
оя последовательная теория формы линии.

Рассмотрена проблема расчёта формы линий в неупорядоченных 
системах. Методы, служащие для этого, стоят обособленно, хотя в 
их основе лежат те же принципы, что и при расчётах формы линий в 
монокристаллах.

В заключении первой главы на основе сравнительного анализа 
существующих методов и состояния проблемы излагается постановка 
основной задачи настоящей работы. Этой задачей является развитие 
общего подхода к расчёту формы неоднородно уширенных резонансных 
линий, позволяющего преодолеть трудности статистической теории вто­
рого порядка и последовательно рассматривать любые порядки теории, 
а  также подойти с единой точки зрения к расчёту формы резонансных 
линий в неупорядоченных системах различной природы.

Вторая глава посвящена изложению метода расчёта формы неодно­
родно уширенных резонансных линий. Мы исходили из самого общего 
выражения для формы резонансной линии и использовали положительные 
моменты существующих методов расчёта. В качестве источника возмуще­
ния рассматривали внутренние поля /" , при},ода которых не имеет 
значения для изложения метода. Внутренние поля F создаются источ­
никами возмущения, каким-либо образом распределёнными по кристаллу. 
Форма линии определяется следующим выражением:

У(и>) -- j(f(и/-cu(fj) \Х/(FJplFJoU- (2)
где fl^F  )~ функция распределения возмущающих полей F , U){F) - 
резонансное значение частоты, Й' / i f ' )  -  вероятность перехода меж­
ду рассматриваемыми уровнями, if -  начальная форма линии резонан­
с а , не учитывающая действие полей F . '

Расчёт формы линии по формуле (2 )  включает два этапа. Первый . 
предполагает расчёт функции распределения полей р  ( Л ) ,  второй -  
непосредственно расчёт функции J  (,U>) по формуле (2 ) .

Для расчёта функции распределения необходимо задать тип де­
фектов и закон их распределения Р по кристаллу. В самом распростра­
ненном случае хаотического расположения дефектов можно для расчёта
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р(ф

j> {F  ) использовать принципи статистического метода. Они приводит 
к следующему выражению ДЛЯ j> i f  ) ;

-GO
где ^  ( j/  ) ~ набор компонент полей, создаваемых дефектом с пол­
ным набором внутренних и внешних координат и , п  -  концентрация 
дефектов. "

Во второй главе для функции распределения вектора поля р  ис­
пользовано часто применяемое мультипликативное приближение:

Зам _ w

где -  функция распределения і -^компоненты поля F  .
Предложенным методом проведено рассмотрение влияния на форму 

линии электрических полей дефектов. В качестве источников полей 
задали хаотически распределённые по кристаллу точечные заряды и 
диполи. Смещение резонансной частоты рассмотрено в первом и вто­
ром порядках теории возмущений. Когда сдвиг резонансной частоты 
линеен по возмущению, то результаты расчёта формы линии в статисти­
ческой теории первого порядка и рассматриваемым методом совпадают, 
если использовать в качестве начальной формы линии if ft- функцию 
и положить ІX/ = CCOz$t. В первом порядке теории преимущество пред­
ложенного подхода состоит в возможности легко учесть форму началь­

ного резонанса и вероятность перехода.
Во втором порядке теории, когда сдвиг резонансной частоты ква­

дратичен по полю, на основании (2 ) ,  (3 )  и W  общее выражение для 
формы линии имеет вид:

( 5 ,

где к^ -  параметры, зависящие от ориентации внешних полей и конс­
тант гамильтониана.

Когда источником электрических полей являются диполи, в резуль­
тате интегрирования (5 ) ,  подробно представленного в Приложении I I ,  
получены точные, анлитические выражения для формы линии в общем слу­
чае. Рассчитанные формы линий асимметричны, и эта асимметрия может 
быть существенной, что типично для квадратичных эффектов. Характер­
ная особенность полученных формул, в отличие от других подходов, 
йтоутствие расходимостей при !'юбых и) .

В случае других возможных источников электрческих полей, уши-
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рлющих резонансные линии, когда функция распределения полей имеет 
сложный вид, интегрирование не всегда возможно провести точно. В 
этих случаях можно попытаться свести получающиеся выражения к эле­
ментарным и специальным функциям с помощью машинной аналитики. 
Преимущества данного подхода состоит и том, что интегрирование 
осуществляется подряд, так что можно менять порядок интегрирования, 
в то время как в статистической теории оно проводится "ступенчато" 
(интеграл в показателе экспоненты и т .д . ) *

Полученные результаты использованы для интерпретации экспери­
мента. Проведено сопоставление представленного подхода с другими 
имеющимися теориями расчёта формы резонансных линий. .

Близко к предложенному методу примыкают исследования полнос­
тью или частично разориентированных центров. В неупорядоченных сис­
темах роль из формулы (2 ) выполняет закон разориента-
ции р ( (9 , У’ .'УО $іп&(івсСус(уг.

Таким образом, предложенный подход можно использовать для 
расчёта формы неоднородно уширенных линий различных резонансных яв­
лений, он позволяет рассматривать любые порядки теории, а также 
систематизирует рассмотрение неупорядоченных систем различной при­
роды.

Третья глава посвящена расчётам функций распределения полей 
дефектов в кристаллах.

В большинстве случаев p LF)  представляется в мультипликатив­
ной форме (4 ) ,  а  вид функций распределения компонент полей постули­
руется . или рассчитывается, как это было сделано нами в главе I I .
Но если различные компоненты полей создаются одними и теми же ис­
точниками, то может возникнуть корреляция между Д ( / \ ) ,  и формула 
( 4 )  будет лишь некоторым приближением. Нами проведен расчёт и сопо­
ставление функций f> ( F ) ,  полученных но формуле (4 )  и 
расечит .иных без привлечения мультипликативного приближения. В ка­
честве полей h рассмотрены электрические поля Е точечных заря­
дов и диполеи, хаотически распределённых по кристаллу, Для расчёта 
использовали статистический метод. Сопоставление рШ (.Е) и 
р  ^ ( Е )  показало существенное различие этих функций в области ма­
лых Е. Так, для диполей На бесконечности же
обе.функции убывают ~  1/Е1*.

Помимо однородных электрических полей в кристаллах могут воз­
никать и неоднородные поля. К ним относятся, например, периодиче­
ские электрические поля, характерные для сверхструктрур и т .п . В 
случае Электрических дефектов в кристаллах также имеет место неод-
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нородпость поля. Градиенты электрического поля, в кристаллах вч- 
зывают ряд эффектов, в том числе могут быть источником у тирания 
резонансных линий. Мы рассчитали функции распределения компонент 
тензора градиентов электрических полей, создаваемых типичными 
электрическими дефектами -  точечными зарядами и диполями. В пер­
вом случае получена лоренцева функция распределения, во втором -  
более медленно спадающая функция:

(6)

где Ел -  компонента тензора градиентов электрического поля, f  =
= А-р ' V f  А -  численный коэффициент, р -  дипольний момент,

£ -  диэлектрическая проницаемость кристалла.
Понятие электрических дефектов может быть расширено следую­

щим образом. При таких дефектах, как изозарядовые замещения и т .п . ,  
обычно используют концепцию упругого изотропного континума. Одна­
ко, такие дефекты в основе имеют электрическую природу и могут 
быть представлены набором электрических мультиполей. Нами сделан 
шаг в развитии модели электрических мультиполей, которая может 
составить альтернативу модели упругих полей. Кмсмотрены хаотиче­
ски распределённые по кристаллу тетраполи и мультиполи более высо­
кого порядка. Получены общие формулы для функции распределения 
компонент полей и вектора Е, когда Et л» I//P * , ^  5:

р(В)-- (іт/е}
где -  коэффициент, включающий параметры дефекта, а также резуль­
тат  интегрирования по углам в сферической системе координат.

В главе четвёртой проанализировано влияние выбора функции 
распределения полей на результат расчёта форм линий по формуле 
(2 )  и проредены расчёты с функцией / > ^  форм линий, обусловлен­
ных нелинейными по электрическим полям слагаемыми, градиентами элек­
трических полей и электрическими полями сложных дефектов.

Когда сдвиг резонансной частоты линеен по возмущающему полю, 
расчёт показывает, что и та и другая функции распределения приводят 
к одинаковому результату. Когда сдвиг резонансной частоты квадра­
тичен по полю, проведенный анализ показал существенное различи;* в 
интенсивности линий, формы которых рассчитаны с функциями и
р  Форма линии, рассчитанная с приближённой функцией распреде-
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ленип (**), может качественно описывать экспериментальную фор­
му линии,но количественные характеристики будут существенно отли­
чаться от того результата, который получается при использовании 
более точной Функции распределения р ' '. Определена погрешность 

мультипликативного приближения (4 ) для ^о(Е) при расчёте ширин 
резонансных линий.

В результате расчёта по формуле (2 )  с функциями р^г~' полу­
чены выражения для формы линий, уширенных квадратичными эффектами 
по электрическим полям хаотически распределённых по кристаллу ди­
полей и точечных зарядов. В первом случае получены аналитические 
выражения, во втором -  расчёт проведен численно. Проведено сопо­
ставление этих двух случаев.

Полученные с функцией О \ Е) результаты для случая диполь- 
дипольного уширения сопоставлены также с литературными результа­
тами расчёта, проведенного в статистической теории второго порядка 
с ограничением области численного интегрирования / 2 / .  Значение 
ширины линии в /2 J завышено приблизительно на 2% по сравнению с 
полученным более точным результатом. Ещё большее отличие в степени 
асимметрии линии.

На основе полученных в третьей главе функций распределения 
градиентов электрических полей рассчитаны формы резонансных линий, 
обусловленных взаимодействием квадрупольного момента парамагнит­
ного центра с неоднородным электрическим полем дефектов. Когда 
градиенты электрического поля создаются точечными зарядами, форма 
линии лоренцева. В случае градиентов электрических полей диполей, 
функциональная зависимость формы линии аналогична ( 6 ) .  Характер­
ной особенностью полученных выражений является значительное ушире- 
ние линий при обычно используемых в экспериментах концентрациях. 
Другой особенностью могут быть более пологие, чем у лоренциана 
крылья линии, что является отличительной чертей квадрупольніиполь- 
ного механизма уширения резонансных линий.

Получены формы линий, когда источником уширения являются алек-j 
трические поля хаотически распределённых сложных дефектов (Е г»
Ж2, 5 ), их вид аналогичен ( 7 ) .

Пятая глава посвящена изучению полей дефектов на основе экспе­
риментального и теоретического исследования формц неоднородно уширен­
ных линий ЭПР. Рассмотрены два объекта: I )  <?л : (л * * ; 2)
(х  ^ 0 .0 1 5 )  с радиационными - 31 центрами.

При изучении первого объекта была развита теория формы линий, 
уширение которых обусловлено взаимодействием квадрупольного момен­
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т а  парамагнитных центров с градиентом электрического поля в слу­
чае, когда это взаимодействие накладывается на взаимодейотвие 
центров с электрическим полем, создаваемым теми же источниками. 
Рассмотрение показало, что эти механизмы уширения нельзя рассмат­
ривать независимо. В качестве источника электрического поля рассмот­
рены диполи, хаотически распределённые по кристаллу. Форма резонан­
сных линий описывается формулой:

W :f \ &(&№/>(-*?*№)№', (8)

F(( l) -  A !ih  B /tf*
где А и В -  интегралы по угловым переменным.

Второе слагаемое в выражении для /  j ( ^  )  содержит показатель 
степени у переменной t  - (2 /3 ) ,  он не совпадает с показателем (3 /4 )  
для случая, когда отсутствует электрическое диполь-дипольное взаимо­
действие.

Получена экспериментальная концентрационная зависимость формы 
линии ЭПР ( а 3 в ?ілі)(/Оч . Она описана свёрткой формы линии, обус­
ловленной совместно действующими квадруполь-дипольным и диполь--ди- 
польными механизмами (8 )  и формой линии, обусловленной полями то­
чечных зарядов: ^  ,, ’

С помощью численного интегрирования определены параметры оС , $ tj ‘ 
для всех использованных концентраций И . Получена общая картина 
трансформации ширины и формы линии ЭПР Схг* в в зависимос­
ти от концентрации ионов хрома. При малых концентрациях 
( п £ ІСГ^ат#) ширина линии не зависит от ?г и определяется оста­
точными механизмами уширения. При.увеличении появляется кон­
центрационная зависимость ширины, & основной вклад в уширение вно­
сят электрические поля диполей ( & ' * -  Сс3'1'). йль магнитного диполь- 
дипольного механизма уширения при выбранной ориентации В = 2 5 ” не 
значительна. При концентрациях и >  10~^ат.$ начинает сказываться 
квадруполь-дипольный механизм, и наблюдается форма линии, спадающая 
на крыльях медленнее лоренциана. Экспериментальное наблюдение в 
форме линий взаимодействия квадрупольного момента парамагнитных 
центров с градиентами электрических полей дефектов дажз на фоне 
обычного электрического диполь-диполь'ного взаимодействия .показав?.- 
,ет возможность изучения на основе анализа формы линий микроскопиче­
ских неоднородных полей.

i j  •



в S V A  исследованы поля упругих напряжения, создаваемые 
присутствием атомов О-t в кремнии, на основе изучения изменений па­
раметров формы линий ЭПР радиационных Si - S t  центров (кислород-ва­
кансия в возбуждённом спин-триплетном состоянии!. Получена экспери­
ментальная концентрационная зависимость спектра ЭПР § і- £ /  центров. 
При рассмотренных концентрациях Ct х Z. 0 .015  в о€ж поля упру­
гих напряжений сказываются на параметрах формы линии, в то время как 
другие характеристики спектра остаются без изменений. Утирение линий 

центров обусловлено статистическим разбросом констант спин- 
гамиттьтониана в гсоче упругих деформаітий, создаваемом всей совокупно­
стью атомов &€ в кремнии. Форма линии ЭПР £ї -  S J  центров описана 
сверткой лоренцевой и гяуссовсй линий. Первая из них обусловлена по­
пами упругих напряжений, вторая -  суперсверхтонким взаимодействием 
с ~ Si . Теоретическое описание эксперимента позволило оценить вклад 
в ширину линии, связанный с упругими деформациями от присутствия ато­
мов (/€ , так , при концентрации Х'Л.ОІ он составил 0 .8  Э гри ширине 
линии 1 .2  Э.

ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ И ВЫВОДЫ

1 . Развит метод расчета формы неоднородно уширенных резонансных ли­
ний, позволяющий преодолеть трудности статистической теории формы ли­
нии второго порядка и последовательно рассматривать любые порядки 
теории. Решена проблема последовательного расчета формы линий, уширен 
них нелинейными по возмущающим полям эффектами. Предложенный подход
к расчёту формы линии также может служить методом для единого рассмот 
рения неупорядоченных систем различной природы.
2 . Получены аналитические выражения для іїюрмьі резонансных линий, уши­
ренных квадратичными эффектами по электрическим полям дефектов. Рас­
смотрены хаотически распределённые по кристаллу точечные заряды и ди­
поли. Подученные результаты могут быть использованы для интерпретации 
эксперимента, когда источником уширения являются как электрические по 
ля, так и другие возмущающие поля, имеющие рассмотренные законы рас­
пространения. В общем случае формы линий, описываемые полученными 
форм/лами асимметричны.
3 . Получены функпии распределения компонент тензора градиентов элект­
рических полей, создаваемых хаотически распределёнными по кристаллу 
точечными зарядами и диполями.
4. Получены функции распределения электрических полей, создаваемых 
хаотически распределёнными по кристаллу тетраполями и мультиполями 
более высокого порядка.
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5. Рассчитаны формы резонансных линий, обусловленных взаимодействием 
квадрупольного момента парамагнитного центра с градиентами электриче 
ского поля. В качестве источников электрического поля рассмотрены то­
чечные заряды и диполи. Характерной особенностью полученных результа­
тов является значительное уширение линий при обычно используемых в 
экспериментах концентрациях. Другой особенностью являются более поло­
гие, чем у лоренциана,крылья линии, при сохранении симметричной формы, 
что является отличительной чертой квадруполь-дипольного механизма уши- 
рения резонансных линий.
6 . Получены выражения для формы резонансных линий, обусловленных вли­
янием электрических полей тетраполей и мультиполей более высокого по­
рядка, хаотически распределённых по кристаллу. Полеченные кривые ещё 
более пологие, чем в предыдущем случае.
7 .  Получено выражение іуія формы резонансных линий, уширение которых 
обусловлено взаимодействием квадрупольного момента парамагнитного цен­
тра с градиентами электрического поля в случае, когда это взаимодейст­
вие накладывается на обычное взаимодействие центров с электрическим 
полем, имеющим тот нее источник, что и градиенты. В качестве источника 
поля и его грапиентов рассмотрены диполи, хаотически распределённые » 
по кристаллу. Рассчитанная для формы линии формула не совпадает с 
формулой для случая, когда рассматриваемые механизмы уширения дейст­
вуют независимо друг от друга.
В. На основе экспериментального и теоретического изучения формы линий 
ЭПР О? и её концентрационной зависимости исследованы поля дефектов в 
кристаллах 2п . Основной вклад в уширение линий создают электри­
ческие поля дефектов, которыми являются хаотически распределённые по 
кристаллу диполи ( *  -  (& *), при концентрациях Уі S' 10“^ а т .«  сущест­
венное влияние окапывают градиенты этих полей. Получена полная карти­
на изменения ширины и формы линий ЭПР &  в 2л в зависимости от 
концентраций ионов хрома.
9 . Исследовано влияние полей упругих напряжений, создаваемых присут­
ствием атомов Ос в , облучённом электронами, на форму ли­
ний ЭПР молекулярных & ~£/  центров. Определён вклад в ширину линии 
упругих деформаций, он достигает значительных величин.
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