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"anomalxnyj" m`onij w poluprowodnikah

w.a.gORDEEW

wWEDENIE

s ZAPUSKOM W STROJ W 1976 GODU M@ONNOGO KANALA NA SINHROCIKLOTRONE piqf WEDETSQ [I-

ROKAQ PROGRAMMA ISSLEDOWANIJ NA PU^KAH MEDLENNYH M@ONOW. w ISSLEDOWANIQH NA M@ON-

NYH PU^KAH piqf RE[ENY WAVNYE WOPROSY FIZIKI M@ONIQ. pROWEDENY SISTEMATI^ESKIE

ISSLEDOWANIQ USLOWIJ OBRAZOWANIQ I WZAIMODEJSTWIQ S RE[ETKOJ WE]ESTWA "NORMALXNOGO"

(Mu) I "ANOMALXNOGO" (Mu

�

) M@ONIQ, DIAMAGNITNOJ FRAKCII W MONOKRISTALLAH KREMNIQ

n- I p-TIPA PROWODIMOSTI W [IROKOM DIAPAZONE TEMPERATUR. pROWEDENO SOPOSTAWLENIE

OSNOWNYH \KSPERIMENTALXNYH DANNYH, KOTORYE HARAKTERIZU@T SOSTOQNIE Mu

�

I WODORO-

DOSODERVA]IJ CENTR Si{AA9, OBNARUVENNYJ W KREMNII METODOM |pr, I POKAZANO, ^TO

CENTR Si{AA9 PODOBEN Mu

�

I QWLQETSQ WODORODNYM ANALOGOM Mu

�

. pREDLOVENA KA^ESTWEN-

NAQ MIKROSKOPI^ESKAQ MODELX WZAIMODEJSTWIQ M@ONA I M@ONIQ W WE]ESTWE MI[ENI, W KO-

TOROJ SU]ESTWENNU@ ROLX IGRA@T NADTEPLOWYE PROCESSY WZAIMODEJSTWIQ M@ONA I M@ONIQ

S ^ASTI^NO IONIZOWANNOJ RE[ETKOJ MONOKRISTALLA. wPERWYE PROWEDENO \KSPERIMENTALX-

NOE ISSLEDOWANIE PARAMETROW KWADRUPOLXNOGO WZAIMODEJSTWIQ M@ONIQ W MONOKRISTALLAH

�-KWARCA. uSTANOWLENO IZMENENIE WELI^INY I ZNAKA KWADRUPOLXNOJ POSTOQNNOJ M@ONIQ,

OBUSLOWLENNOGO BYSTROJ DIFFUZIEJ M@ONIQ W KRISTALLI^ESKOJ RE[ETKE OBRAZCA. iSSLE-

DOWANIE KWADRUPOLXNYH OSCILLQCIJ M@ONIQ W WE]ESTWE OTKRYWAET NOWYE WOZMOVNOSTI W

M@ONNOM METODE, SWQZANNYE S IZU^ENIEM NEODNORODNYH WNUTRIKRISTALLI^ESKIH \LEKTRI-

^ESKIH POLEJ. pREDLOVEN I REALIZOWAN NOWYJ PRQMOJ I NEZAWISIMYJ METOD ISSLEDOWANIQ

KONWERSII M@ONIQ W ANTIM@ONIJ (M !

�

M ), OSNOWANNYJ NA REGISTRACII WYSOKO\NER-

GI^NYH \LEKTRONOW OT RASPADA M@ONA ANTIM@ONIQ [IROKOUGOLXNYM MAGNITNYM SPEKTRO-

METROM. pROWEDEN SOWMESTNYJ piqf{oiqi \KSPERIMENT PO ISSLEDOWANI@ WEROQTNOSTI

PROCESSA KONWERSII M !

�

M NA PU^KE "POWERHNOSTNYH" M@ONOW FAZOTRONA lqp oiqi S

POMO]X@ APPARATURY, RAZRABOTANNOJ I IZGOTOWLENNOJ W ofw| piqf.

nIVE OBSUVDA@TSQ REZULXTATY ISSLEDOWANIJ HARAKTERISTI^ESKIH SOSTOQNIJ ATOMA

M@ONIQ W POLUPROWODNIKAH, GDE POLU^EN NAIBOLEE ZNA^IMYJ REZULXTAT { USTANOWLE-

NA PRIRODA "ANOMALXNOGO" M@ONIQ. iSSLEDOWANIQ PROWODILISX OB_EDINENNYMI USILIQ-

MI SOTRUDNIKOW piqf (gAT^INA), it|f (mOSKWA), oiqi (dUBNA), fti (aLMA-aTA),

niiqp (mINSK).

"aNOMALXNYJ" M@ONIJ

w 1973 GODU W RABOTE J.H.Brewer et al. PRI ISSLEDOWANII ^ASTOT PRECESSII ATOMOW M@O-

NIQ W KREMNII PRI NIZKOJ TEMPERATURE (77 K) OBNARUVENO DWE, A W NESKOLXKIH SLU^AQH

I BOLX[EE ^ISLO ^ASTOT, NE SWQZANNYH S POWEDENIEM "NORMALXNOGO" M@ONIQ. t]ATELXNYE

ISSLEDOWANIQ "ANOMALXNYH" ^ASTOT PRECESSII BYLI WYPOLNENY B.D.Patterson et al. (1978).

aWTORY POKAZALI, ^TO PRI TEMPERATURAH NIVE 85 K "ANOMALXNYE" ^ASTOTY NABL@DA@TSQ

DLQ OBRAZCOW KREMNIQ n- I p-TIPA PROWODIMOSTI PRI KONCENTRACII LEGIRU@]EJ PRIMESI

OT 10

12

DO 10

16

SM

�3

. uSTANOWLENO, ^TO PRI NIZKIH TEMPERATURAH W KREMNII ODNOWREMEN-

NO MOGUT SU]ESTWOWATX TRI RAZLI^NYE SISTEMY, WKL@^A@[IE W SEBQ M@ON: "NORMALXNYJ"

M@ONIJ (Mu), "ANOMALXNYJ" M@ONIJ (Mu

�

), DIAMAGNITNAQ FRAKCIQ (�). pRI WYSOKIH TEM-
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PERATURAH (295 K) NABL@DAETSQ TOLXKO DIAMAGNITNAQ FRAKCIQ. nAIBOLEE POLNO AWTORY

ISSLEDOWALI OBRAZEC KREMNIQ p-TIPA PROWODIMOSTI S KONCENTRACIEJ PRIMESI � 10

13

SM

�3

PRI T = 30 K. pOKAZANO, ^TO KAK WELI^INA, TAK I KOLI^ESTWO NABL@DAEMYH "ANOMALXNYH"

^ASTOT ZAWISQT OT ORIENTACII OBRAZCA. nABL@DAEMYE \FFEKTY AWTORAM UDALOSX OPISATX

GAMILXTONIANOM S AKSIALXNO-SIMMETRI^NYM SWERHTONKIM WZAIMODEJSTWIEM:
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S PARAMETRAMI A

?

= 92:1 � 0:3 mgC, A

k

= 17:1 � 0:3 mgC; z | OSX SIMMETRII KRISTALLA

(OSX [111]).

w RABOTAH `.m.bELOUSOWA I DR. (1978) POLU^ENY ANALITI^ESKIE RE[ENIQ DLQ UROWNEJ

\NERGII "ANOMALXNOGO" M@ONIQ DLQ WSEH WOZMOVNYH SLU^AEW I PRIWEDENY RABO^IE FORMU-

LY DLQ POLQRIZACII W ZAWISIMOSTI OT WREMENI. wOZMOVNO NESKOLXKO FIZI^ESKIH PRI^IN

POQWLENIQ "ANOMALXNYH" ^ASTOT PRECESSII M@ONOW W KREMNII. oDNA IZ NIH SOSTOIT W TOM,

^TO M@ON MOVET IMETX W KRISTALLI^ESKOJ RE[ETKE KREMNIQ DWA POLOVENIQ RAWNOWESIQ.

w ODNOM IZ NIH | OKTAPORE MONOKRISTALLA { M@ONIJ OKRUVEN BLIVAJ[IMI ATOMAMI S

GEKSAGONALXNOJ ORIENTACIEJ, BLAGODARQ ^EMU SFERI^ESKAQ SIMMETRIQ SWERHTONKOGO WZAI-

MODEJSTWIQ NARU[AETSQ. dRUGAQ SHEMA [1] OSNOWANA NA PREDPOLOVENII O SU]ESTWOWANII

PARAMAGNITNOJ HIMI^ESKOJ SWQZI M@ONIQ S RE[ETKOJ KREMNIQ. |KSPERIMENTALXNYE OSNO-

WANIQ W POLXZU TOGO ILI INOGO MEHANIZMA PROQWLENIQ TREH SOSTOQNIJ M@ONOW W KREMNII

MOGUT BYTX POLU^ENY PRI IZU^ENII ZAWISIMOSTI ZASELENNOSTI KAVDOGO SOSTOQNIQ OT TEM-

PERATURY, POSKOLXKU, KAK POKAZYWAET OPYT, PRI \TOM WOZMOVNO ISSLEDOWANIE HARAKTERI-

STIK PEREHODOW MEVDU RAZLI^NYMI SOSTOQNIQMI.

mODELX MOLEKULQRNOGO RADIKALA DLQ "ANOMALXNOGO" M@ONIQ

s CELX@ ISSLEDOWANIQ MEHANIZMA WZAIMODEJSTWIQ ATOMA M@ONIQ W MONOKRISTALLAH ATO-

MARNYH POLUPROWODNIKOW NA M@ONNOM KANALE SINHROCIKLOTRONA piqf BYLI PROWEDENY

SISTEMATI^ESKIE ISSLEDOWANIQ SLABOLEGIROWANNYH OBRAZCOW KREMNIQ RAZNOGO TIPA PROWO-

DIMOSTI W [IROKOM DIAPAZONE TEMPERATUR (60�730) K [1,2]. w \KSPERIMENTAH OPREDELQLISX

AMPLITUDY KAVDOGO IZ TREH SOSTOQNIJ M@ONOW W KREMNII PRI RAZLI^NYH TEMPERATURAH,

SKOROSTX RELAKSACII UKAZANNYH SOSTOQNIJ I WOZMOVNYE PEREHODY MEVDU NIMI. |KSPE-

RIMENTY PROWODILISX KAK W PERPENDIKULQRNYH, TAK I W PRODOLXNYH MAGNITNYH POLQH.

w USLOWIQH BYSTROJ RELAKSACII SISTEMY SPINOW M@ONOW TAKAQ POSTANOWKA OPYTOW BOLEE

INFORMATIWNA, POSKOLXKU PRODOLXNOE MAGNITNOE POLE W ZNA^ITELXNOJ STEPENI PREDOTWRA-

]AET DEJSTWIE DEPOLQRIZU@]IH FAKTOROW.

nAIBOLEE PODROBNO ISSLEDOWANY DWA OBRAZCA KREMNIQ, ODIN IZ KOTORYH p-TIPA PROWODI-

MOSTI S KONCENTRACIEJ PRIMESNYH ATOMOW � 5 � 10

12

SM

�3

, A DRUGOJ n-TIPA PROWODIMOSTI

S KONCENTRACIEJ \LEKTRONOW PROWODIMOSTI 1:6 � 10

13

SM

�3

. mI[ENI PREDSTAWLQLI SOBOJ

MOZAIKU, SOSTAWLENNU@ IZ ORIENTIROWANNYH ODINAKOWYM OBRAZOM MONOKRISTALLOW, \LEK-

TROPROWODNOSTI I POSTOQNNYE hOLLA KOTORYH BYLI PREDWARITELXNO IZMERENY.

pODROBNOE OPISANIE I ANALIZ \KSPERIMENTALXNOGO MATERIALA PRIWEDENY W RABOTE [3].

zDESX SFORMULIRUEM TOLXKO OSNOWNYE FAKTY, WYTEKA@]IE IZ PROWEDENNYH ISSLEDOWANIJ.

1. dOLQ Mu-KOMPONENTY �(Mu) SLABO ZAWISIT OT TEMPERATURY W OBOIH OBRAZCAH:

�(Mu)=const W INTERWALE TEMPERATUR 78 K < T < 400 K. aMPLITUDA Mu-KOMPONENTY

WY^ISLENA IZ IZMERENNYH W \KSPERIMENTAH ZNA^ENIJ POLQRIZACII W PRODOLXNOM MAGNIT-
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NOM POLE H = 200 | (P = 0:73 � 0:02 DLQ p-KREMNIQ I P = 0:67 � 0:03 DLQ n-KREMNIQ)

PO IZWESTNYM FORMULAM TEORII W PREDPOLOVENII MALOJ SKOROSTI SPIN-OBMENNYH (^ASTO-

TA �) I HIMI^ESKIH (HARAKTERNOE WREMQ M@ONIEWOJ STADII � ) WZAIMODEJSTWIJ W SRAWNE-

NII S ^ASTOTOJ SWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIQ !, � � ! I !� � 1: �(Mu)=0.56�0.05 I

�(Mu)=0.69�0.06 DLQ p- I n-KREMNIQ, SOOTWETSTWENNO.

2. hARAKTER "WOSSTANOWLENIQ" POLQRIZACII M@ONOW W Mu

�

-SOSTOQNII PRODOLXNYM MAG-

NITNYM POLEM SOGLASUETSQ S WYWODAMI TEORII. |KSPERIMENT SWIDETELXSTWUET, ^TO Mu

�

-

KOMPONENTA SU]ESTWUET W INTERWALE TEMPERATUR (78�204) K I PRI BOLEE WYSOKIH TEMPERA-

TURAH PEREHODIT W �-KOMPONENTU. dOLQ Mu

�

-KOMPONENTY �(Mu

�

) = 0:39 � 0:03 RASS^ITANA

W SOOTWETSTWII S \KSPERIMENTALXNYMI DANNYMI, POLU^ENNYMI S p-KREMNIEM PRI TEMPE-

RATURE 78 K (W USLOWIQH, KOGDA PRECESSIONNYE ^ASTOTY Mu

�

-SOSTOQNIQ NABL@DALISX NA

OPYTE).

3. m@ONNAQ KOMPONENTA POLQRIZACII PRI NIZKIH TEMPERATURAH PRAKTI^ESKI OTSUT-

STWUET W n-KREMNII, A W p-KREMNII EE DOLQ �(�)=0.11�0.03. w OBLASTI TEMPERATUR

(300�400) K DOLQ M@ONNOJ KOMPONENTY �(�)=0.50�0.02 I �(�)=0.42�0.03 DLQ p- I n-

KREMNIQ, SOOTWETSTWENNO. |TI ZNA^ENIQ, SOPOSTAWLENNYE S PRIWEDENNYMI WY[E ZNA^ENIQ-

MI �(Mu), SWIDETELXSTWU@T O TOM, ^TO SOSTOQNIE � WOZNIKLO IZ Mu

�

-KOMPONENTY.

4. w OBLASTI TEMPERATUR T > 400 K SKOROSTX RELAKSACII POLQRIZACII REZKO WOZRA-

STAET S UWELI^ENIEM TEMPERATURY W OBOIH OBRAZCAH KREMNIQ KAK W PERPENDIKULQRNOM,

TAK I W PRODOLXNOM MAGNITNYH POLQH. |TO SWIDETELXSTWUET O TOM, ^TO PRI T > 400 K

STABILXNOSTX M@ONNOJ KOMPONENTY NARU[AETSQ. sOPOSTAWLENIE SKOROSTEJ RELAKSACII PO-

LQRIZACII W PRODOLXNYH I PERPENDIKULQRNYH POLQH (PRODOLXNOE POLE NE PREDOTWRA]AET

RELAKSACI@, LI[X UMENX[AET EE SKOROSTX W 1.5 � 3 RAZA) SWIDETELXSTWUET O TOM, ^TO PRO-

DUKTOM RASPADA M@ONNOJ KOMPONENTY OBQZATELXNO QWLQ@TSQ ATOMY M@ONIQ, PRI^EM IME-

@T MESTO KAK CEPX POSLEDOWATELXNYH PEREHODOW � ) Mu ) � ) :::, TAK I SPIN-OBMENNYE

WZAIMODEJSTWIQ \LEKTRONA M@ONIQ S \LEKTRONAMI PROWODIMOSTI. nA OSNOWANII \TIH FAK-

TOW BYLA PREDLOVENA MODELX HIMI^ESKOJ SWQZI [1], W KOTOROJ KARTINU WZAIMODEJSTWIQ

M@ONOW S KREMNIEM MOVNO PREDSTAWITX W WIDE SLEDU@]IH SHEM:

A) �
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�

(IZ WALENTNOJ ZONY) ) Mu;

B) Mu+ [Si
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pROCESS A) ESTX OBRAZOWANIE M@ONIQ, ^TO \NERGETI^ESKI WOZMOVNO, ESLI POTENCI-

AL IONIZACII M@ONIQ PREWY[AET [IRINU ZAPRE]ENNOJ ZONY POLUPROWODNIKA. pROCESS

B) INTERPRETIRUETSQ KAK PEREHOD Mu ) �; AKTIWACIONNYJ BARXER W KREMNII RAWEN

0.18 \w. pROCESS W) SOOTWETSTWUET PEREHODAM � , Mu

�

, TO ESTX POD SIMWOLOM Mu

�

PODRA-

ZUMEWAETSQ RADIKALXNAQ SISTEMA [�

+

e

�

e

�

Si

+

](Si

+

e

�

), W KOTOROJ \LEKTRON LOKALIZOWAN NA

ODNOM IZ SOSEDNIH ATOMOW KREMNIQ.

s CELX@ PROWERKI MODELI MOLEKULQRNOGO RADIKALA DLQ Mu

�

-SOSTOQNIQ NAMI PROWEDENO

ISSLEDOWANIE WLIQNIQ RADIACIONNYH NARU[ENIJ MONOKRISTALLA KREMNIQ I POSLEDU@]EGO

IH OTVIGA NA SOOTNO[ENIE AMPLITUD "NORMALXNOGO" I "ANOMALXNOGO" M@ONIQ I DIAMAG-

NITNOJ FRAKCII [4].

iZWESTNO, ^TO ATOMY WODORODA, WNEDRENNYE W KREMNIJ PRI IONNOJ IMPLANTACII, AKTIW-

NO WZAIMODEJSTWU@T S RADIACIONNYMI NARU[ENIQMI RE[ETKI S OBRAZOWANIEM SWQZI TIPA

Si-H . aNALOGOM ATOMA WODORODA W KREMNII QWLQETSQ SWOBODNYJ ATOM M@ONIQ, KOTORYJ

BYSTRO NAHODIT TO^E^NYJ DEFEKT I WSTUPAET WO WZAIMODEJSTWIE S NIM, ANALOGI^NO ATOMU

WODORODA. ~TO KASAETSQ POWEDENIQ "ANOMALXNOGO" M@ONIQ W ZAWISIMOSTI OT ^ISLA RADIACI-
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ONNYH DEFEKTOW W OBRAZCE, TO ONO WO MNOGOM ZAWISIT OT STRUKTURY \TOGO SOSTOQNIQ. eSLI

MY BUDEM RASSMATRIWATX Mu

�

KAK SWOBODNYJ ATOM M@ONIQ, OTLI^A@]IJSQ OT Mu TOLXKO

SWOEJ SWERHTONKOJ STRUKTUROJ, TO USLOWIQ WZAIMODEJSTWIQ \TOJ SISTEMY S RADIACIONNY-

MI DEFEKTAMI OBRAZCA NE DOLVNY SILXNO OTLI^ATXSQ OT WZAIMODEJSTWIQ ATOMA Mu. eSLI

VE RASSMATRIWATX SISTEMU Mu

�

KAK KOMPLEKS, VESTKO ZAKREPLENNYJ W KRISTALLI^ESKOJ

RE[ETKE, TO, NAOBOROT, IZ-ZA OTSUTSTWIQ DIFFUZII PO OBRAZCU RADIACIONNYE DEFEKTY NE

SMOGUT IZMENITX DINAMIKU POWEDENIQ SISTEMY Mu

�

W KREMNII.

dLQ WYQSNENIQ \TOGO WOPROSA PODROBNO ISSLEDOWANNYJ NAMI RANEE OBRAZEC KREMNIQ

p-TIPA PROWODIMOSTI BYL PODWERGNUT OBLU^ENI@ BYSTRYMI NEJTRONAMI REAKTORA. pERWO-

NA^ALXNO BYLI PROWEDENY TRI SERII OBLU^ENIJ RAZLI^NYMI DOZAMI NEJTRONOW, KOTORYE

SOZDALI, PO OCENKAM, KONCENTRACII DEFEKTOW (SME]ENNYH ATOMOW), RAWNYE: 2 � 10

18

; 10

17

I

10

16

SM

�3

. pOSLE KAVDOGO OBLU^ENIQ PROWODILISX �SR-ISSLEDOWANIQ S OBLU^ENNYM OBRAZ-

COM I S TEM VE OBRAZCOM POSLE POLNOGO TERMI^ESKOGO OTVIGA RADIACIONNYH DEFEKTOW [4].

pOKAZANO:

1) NA^ALXNAQ (PRI t = 0) POLQRIZACIQ M@ONOW KAK W PERPENDIKULQRNOM, TAK I W PRO-

DOLXNOM MAGNITNYH POLQH NE ZAWISIT OT KONCENTRACII DEFEKTOW W OBRAZCE, ^TO UKAZYWAET

NA TO, ^TO RADIACIONNYE DEFEKTY NE IZMENQ@T WEROQTNOSTX OBRAZOWANIQ TREH SOSTOQNIJ

Mu, Mu

�

I � W NA^ALXNYJ MOMENT WREMENI;

2) OBRAZU@]IESQ RADIACIONNYE DEFEKTY RAZLI^NYM OBRAZOM WLIQ@T NA "NORMALXNYJ"

I "ANOMALXNYJ" M@ONIJ W KREMNII (PRI t> 0).pRI KONCENTRACII RADIACIONNYH DEFEKTOW

W PREDELAH (10

16

�2 �10

18

) SM

�3

"NORMALXNYJ" M@ONIJ PO PRECESSII NA M@ONIEWOJ ^ASTOTE

\KSPERIMENTALXNO NE NABL@DAETSQ. w TO VE WREMQ AMPLITUDA I SKOROSTX RELAKSACII POLQ-

RIZACII M@ONA W SOSTAWE "ANOMALXNOGO" M@ONIQ PRAKTI^ESKI NE IZMENILISX. |TOT FAKT

SWIDETELXSTWUET O SU]ESTWENNO RAZNOJ PODWIVNOSTI "NORMALXNOGO" I "ANOMALXNOGO" M@-

ONIQ W KRISTALLI^ESKOJ RE[ETKE KREMNIQ. pOSLEDU@]IJ TEMPERATURNYJ OTVIG OBRAZCA

PRIWODIT K WOSSTANOWLENI@ ISHODNOJ SKOROSTI RELAKSACII POLQRIZACII M@ONA W SOSTAWE

"NORMALXNOGO" M@ONIQ.

dALXNEJ[IE ISSLEDOWANIQ, PROWODIMYE S \TIM VE OBRAZCOM KREMNIQ [3], POKAZALI, ^TO

IS^EZNOWENIE ^ASTOT PRECESSIIMu NABL@DAETSQ DAVE PRI KONCENTRACII DEFEKTOW NA UROW-

NE 10

13

SM

�3

. pOSLEDU@]IJ STUPEN^ATYJ IZOHRONNYJ OTVIG PRIWODIT K POQWLENI@ RELAK-

SIRU@]EGOMu, SKOROSTX RELAKSACII KOTOROGO \KSPONENCIALXNO PADAET S UWELI^ENIEM WRE-

MENI OTVIGA. pRI POLNOM OTVIGE DEFEKTOW PROISHODIT WOSSTANOWLENIE �SR-PARAMETROW

Mu. pARAMETRY SOSTOQNIQ Mu

�

PO-PREVNEMU OSTA@TSQ NEIZMENNYMI.

tAKIM OBRAZOM, PROWEDENNYE W piqf \KSPERIMENTY UKAZYWA@T, ^TO PODWIVNOSTX SO-

STOQNIJ Mu I Mu

�

W OBRAZCE RAZLI^NA. sOSTOQNIE Mu BYSTRO DIFFUNDIRUET PO RE[ETKE,

W TO WREMQ, KAK SOSTOQNIE Mu

�

PREDSTAWLQET SOBOJ OB_EKT, VESTKO SWQZANNYJ S RE[ETKOJ

OBRAZCA, ^TO NAHODITSQ W SOGLASII S PRIWEDENNOJ WY[E MODELX@ MOLEKULQRNOGO RADIKALA

DLQ OPISANIQ Mu

�

-KOMPONENTY.

s CELX@ PROWERKI UNIWERSALXNOSTI MEHANIZMA WZAIMODEJSTWIQ M@ONA I M@ONIQ W WE-

]ESTWE NAMI PROWEDENY ISSLEDOWANIQ BOLEE SLOVNYH POLUPROWODNIKOW [5,6]. wPERWYE BYLO

POKAZANO NALI^IE SOSTOQNIJ Mu I Mu

�

W BINARNOM POLUPROWODNIKOWOM SOEDINENII GaAs.

iSSLEDOWANIQ PROWODILISX S MONOKRISTALLI^ESKIM POLUIZOLIRU@]IM OBRAZCOM ARSENI-

DA GALLIQ, LEGIROWANNOGO HROMOM (� > 10

8

oM � SM, [p] = 2 � 10

12

SM

�3

PRI T = 500 K S

\NERGIEJ AKTIWACII 0.69 \w), W INTERWALE TEMPERATUR (60 � 560) K. iSSLEDOWALASX TEMPE-

RATURNAQ ZAWISIMOSTX NA^ALXNOJ AMPLITUDY I SKOROSTI RELAKSACII M@ONNOJ KOMPONENTY

POLQRIZACII W PERPENDIKULQRNOM I PRODOLXNOM MAGNITNYH POLQH.
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pOKAZANO, ^TO HARAKTER ZAWISIMOSTI DOLI M@ONNOJ KOMPONENTY POLQRIZACII OT TEMPE-

RATURY W GaAs POZWOLQET WYDELITX ^ETYRE TEMPERATURNYE OBLASTI S RAZLI^NYMI ZNA^E-

NIQMI NA^ALXNOJ POLQRIZACII P [6]: I.(60 � 160 K) { POLQRIZACIQ NEIZMENNA I SOSTAWLQET

P = 0:12 � 0:02; II.(160 � 200 K) { REZKOE WOZRASTANIE P DO ZNA^ENIQ P = 0:30 � 0:02;

III.(200 � 300 K) { MONOTONNOE UMENX[ENIE ZNA^ENIQ P DO WELI^INY P = 0:20 � 0:02;

IV.(300 � 500 K) { P ' 0:2; V.(T > 500 K) { REZKOE UWELI^ENIE ZNA^ENIJ NA^ALXNOJ POLQ-

RIZACII I SKOROSTI RELAKSACII M@ONNOJ PRECESSII. aNALIZ \TIH DANNYH W SOPOSTAWLENII

S ANALOGI^NYMI REZULXTATAMI DLQ KREMNIQ POZWOLQET PREDPOLOVITX, ^TO HARAKTERNYJ

ROST M@ONNOJ KOMPONENTY POLQRIZACII W OBLASTI II I V SWQZAN S PEREHODAMI MEVDU SO-

STOQNIQMI: Mu

�

) � (II) I Mu ) � (V). oTSUTSTWIE PLATO W ZAWISIMOSTI NA^ALXNOJ

POLQRIZACII W OBLASTI III SWQZANO, PO-WIDIMOMU, S TEM, ^TO OBRAZU@]EESQ SOSTOQNIE � W

BINARNYH POLUPROWODNIKAH NE QWLQETSQ USTOJ^IWYM.

|KSPERIMENTY S OBRAZCOM GaAs W PRODOLXNYH POLQH W SRAWNENII S ANALOGI^NYMI

DANNYMI DLQ KREMNIQ UKAZYWA@T, ^TO "ANOMALXNYJ" M@ONIJ SU]ESTWUET W GaAs PRI

T < 170 K I OBLADAET BOLEE SILXNOJ SWERHTONKOJ SWQZX@ (FAKTOR USILENIQ � 2� 3), ^EM

ANALOGI^NOE SOSTOQNIE W Si.

pRQMOE IZMERENIE ^ASTOT SWERHTONKOGO RAS]EPLENIQ UROWNEJ Mu

�

W MONOKRISTALLAH

GaAs I GaP PROWEDENO J.W.Schneider et al. (1986). sRAWNENIE DANNYH DLQ GaAs, GaP c ANA-

LOGI^NYMI DANNYMI DLQ Si I Ge GOWORIT OB UNIWERSALXNOSTI MEHANIZMA WZAIMODEJSTWIQ

M@ONOW W KRISTALLI^ESKIH RE[ETKAH ATOMARNYH I BINARNYH POLUPROWODNIKOW.

sRAWNITELXNYJ ANALIZ SWOJSTW "ANOMALXNOGO" M@ONIQ

I "ANOMALXNOGO" WODORODA

w RABOTE `.w.gORELKINSKOGO I n.n.nEWINNOGO (1987) METODOM |pr W KREMNII WPERWYE

OBNARUVENO PARAMAGNITNOE SOSTOQNIE S RAZRE[ENNOJ SWERHTONKOJ STRUKTUROJ OT QDER WO-

DORODA (CENTR Si-AA9), IMPLANTIROWANNYH W OBRAZEC PRI T = 80 K. |pr-IZMERENIQ W RE-

VIME POGLO]ENIQ PROWODILISX NA SPEKTROMETRE Q-DIAPAZONA NA OBRAZCAH KREMNIQ POSLE

IMPLANTACII W NIH WODORODA. dLQ IMPLANTACII OBRAZCY OBLU^ALISX PROTONAMI S \NERGI-

EJ 7 m\w (DOZY OBLU^ENIQ 5 � 10

14

� 5 � 10

15

PROT/SM

2

) ^EREZ AL@MINIEWYJ POGLOTITELX.

iSSLEDOWALISX OBRAZCY ZONNOGO KREMNIQ WYSOKOJ O^ISTKI p-TIPA, �=6 KoM � SM I OBRAZCY,

WYRA]ENNYE PO METODU ~OHRALXSKOGO, p- I n-TIPA, �=10 oM � SM, TOL]INOJ � 300 MKM.

oSU]ESTWLQLASX PODSWETKA OBRAZCOW OT WOLXFRAMOWOJ LAMPY ^EREZ SWETOWOD I ik-FILXTR

IZ KREMNIQ. cENTR Si-AA9 NABL@DAETSQ TOLXKO PRI OSWE]ENNYH OBRAZCAH (W � 0:2� 0:3

wT/SM

2

). cENTR Si-AA9 QWLQETSQ STABILXNYM OBRAZOWANIEM W RE[ETKE KREMNIQ I USTOJ^I-

WO NABL@DAETSQ W TE^ENIE DLITELXNOGO WREMENI POSLE IMPLANTACII WODORODA PRI USLOWII

HRANENIQ OBRAZCOW PRI TEMPERATURAH NIVE 180 K. pROWEDENNYJ IZOHRONNYJ OTVIG POKA-

ZYWAET [7], ^TO W OBLASTI TEMPERATUR (190 � 210) K OTNOSITELXNAQ DOLQ CENTROW Si-AA9

UMENX[AETSQ, A PRI T > 210 K NEOBRATIMO IS^EZAET, ^TO SWQZANO, PO-WIDIMOMU, S RAS-

PADOM (ANNIGILQCIEJ) PARAMAGNITNOJ KONFIGURACII (DIFFUZIEJ WODORODA S OBRAZOWANIEM

MOLEKULY WODORODA ILI OBRAZOWANIEM STABILXNYH Si-H SWQZEJ). w RABOTE [7] PROWEDEN SRAW-

NITELXNYJ ANALIZ \KSPERMENTALXNYH DANNYH DLQ OBRAZOWANIJ Mu

�

I Si-AA9. pOKAZANO,

^TO HARAKTER SIMMETRII SWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIQ ODINAKOW DLQ Mu

�

I Si-AA9. kROME

TOGO, GLAWNYE ZNA^ENIQ TENZORA SWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIQ CENTRA Si-AA9 SOOTWETSTWU-

@T OVIDAEMYM ZNA^ENIQM \TIH KONSTANT DLQ "ANOMALXNOGO" WODORODA H

�

(ONI POLU^ENY

DELENIEM \KSPERIMENTALXNYH ZNA^ENIJ DLQ Mu

�

NA OTNO[ENIE A

Mu

=A

H

= 3:14 I RAWNY
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A

?

= �29:3 mgC; A

k

= �5:4 mgC). pRAKTI^ESKI SOWPADA@T \KSPERIMENTALXNYE WELI-

^INY KONSTANT SUPERSWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIQ MEVDU QDROM

29

Si I \LEKTRONOM Mu

�

I

Si-AA9. dLQ Mu

�

W Si (Si-AA9 W Si) POLU^ENO:

A

?

(

29

Si) = �73:96(72:9) mgC; A

k

(

29

Si) = �137:5(128:9) mgC.

sOWPADA@T TAKVE TEMPERATURNYE OBLASTI, GDE PROISHODIT PEREHOD Mu

�

) � I ANNIGI-

LQCIQ CENTRA Si-AA9. tAKIM OBRAZOM, PO SWOIM SWOJSTWAM CENTR Si-AA9 PODOBEN "ANOMALX-

NOMU" M@ONI@. |TO DAET OSNOWANIE UTWERVDATX, ^TO W KRISTALLI^ESKOM KREMNII UKAZAN-

NYE CENTRY IME@T \KWIWALENTNYE STRUKTURY, OTLI^A@]IESQ LI[X TEM, ^TO W STRUKTURU

Mu

�

WHODIT M@ON, A NE PROTON, KAK W SLU^AE Si-AA9.

rIS. 1. |LEMENT KRISTALLI^ESKOJ RE[ETKI KREMNIQ. vIRNYE KRUVKI { ATO-

MY KREMNIQ KLASTERA Si

8

H

16

, KRUVKI SO [TRIHOWKOJ { KLASTERA Si

10

H

16

. tO^KI

C;M;H; T; AB;BC | WOZMOVNYE POLOVENIQ MEVDOUZELXNOGO WODORODA.

w LITERATURE IZWESTNO NESKOLXKO FIZI^ESKIH MODELEJMu

�

W KRISTALLI^ESKOJ RE[ETKE

POLUPROWODNIKA. kAK UVE UKAZYWALOSX, ODNOJ IZ PERWYH BYLA PREDLOVENA MODELX, W KO-

TOROJ Mu

�

RASSMATRIWALSQ KAK M@ONIJ, NAHODQ]IJSQ W GEKSAGONALXNOM MEVDOUZLII (Mu

W TO^KE H, RIS.1) KRISTALLA (`.m.bELOUSOW I DR., 1978). w DRUGOJ MODELI [1] Mu

�

PRED-

STAWLQETSQ KAK PARAMAGNITNYJ KOMPLEKS, OBRAZOWANNYJ W RE[ETKE OBRAZCA W REZULXTATE

HIMI^ESKOGO WZAIMODEJSTWIQ ATOMA M@ONIQ S ATOMAMI KRISTALLI^ESKOJ RE[ETKI OBRAZCA.

w RAMKAH MODELI KOMPLEKSA Mu

�

S LOKALIZACIEJ Mu NA SEREDINE SWQZI MEVDU SOSEDNIMI

ATOMAMI KRISTALLA (TO^KA BC, RIS.1) UDALOSX OB_QSNITX NEKOTORYE OSOBENNOSTI PARAME-

TROW SWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIQ Mu

�

W KREMNII I ALMAZE (S.F.J.Cox and M.C.R.Symons,

1986). aNALOGI^NYE REZULXTATY POLU^IL S.Estreicher (1987), RASSMATRIWAQMu

�

KAK WAKAN-

SIONNYJ KOMPLEKS. oDNAKO, NA NA[ WZGLQD, KAVETSQ MALOWEROQTNYM SWQZYWATX SOSTOQNIE
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Mu

�

S KOMPLEKSOM NA DEFEKTAH STRUKTURY OBRAZCA, POSKOLXKU, NAPRIMER, M@ON W PROCES-

SE TERMALIZACII SOZDAET NEZNA^ITELXNOE ^ISLO RADIACIONNYH DEFEKTOW (OSNOWNAQ ^ASTX

WYDELQ@]EJSQ \NERGII IDET NA IONIZACI@ OKRUVENIQ). kROME TOGO, KOMPLEKS Mu

�

OBRA-

ZUETSQ S WEROQTNOSTX@ � 40% W SWERH^ISTYH OBRAZCAH KREMNIQ. nAKONEC, KAK POKAZANO W

RABOTE [4], ISKUSSTWENNOE WWEDENIE RADIACIONNYH DEFEKTOW W OBRAZEC WPLOTX DO KONCEN-

TRACII 10

18

SM

�3

NE UWELI^IWAET WEROQTNOSTX OBRAZOWANIQ SOSTOQNIQ Mu

�

. D.D.Patterson

(1984) NA OSNOWE ANALIZA \KSPERIMENTOW PO KANALIROWANI@ M@ONOW OT � ! �-RASPADOW I

POZITRONOW OT � ! E-RASPADOW PREDPOLOVIL, ^TO Mu W Mu

�

NAHODITSQ NA OSI [111] W AN-

TISWQZYWA@]EM MESTOPOLOVENII (TO^KA AB, RIS.1). tAKIM OBRAZOM, MY IMEEM NESKOLXKO

WARIANTOW MESTOPOLOVENIQ ATOMA Mu W KOMPLEKSE Mu

�

.

s CELX@ POLU^ENIQ NOWYH DANNYH O WOZMOVNOJ LOKALIZACII WODORODOPODOBNOGO ATOMA

W POLUPROWODNIKAH NAMI S POMO]X@ KWANTOWOHIMI^ESKIH METODOW BYLI PROWEDENY ISSLE-

DOWANIQ \LEKTRONNOJ STRUKTURYMu, POME]ENNOGO W TO^KI H, AB, I BC KRISTALLI^ESKOJ

MATRICY Si I ALMAZA (s). w RAS^ETAH ISPOLXZOWALASX PROGRAMMA "sPIN-GAMILXTONIAN",

POZWOLQ@]AQ W RAMKAH PRINQTYH PRIBLIVENIJ POLU^ATX NE TOLXKO TENZOR SWERHTONKO-

GO WZAIMODEJSTWIQ, NO I \LEKTRONNYJ g-TENZOR PRIMESNOGO ATOMA. wY^ISLENIQ KONSTANT

SWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIQ I g-TENZORA PROWODILISX W RAWNOWESNOJ GEOMETRII KLASTE-

ROW, MODELIRU@]IH SOSTOQNIQ Mu W RE[ETKE. dLQ Mu W TO^KAH H I AB RASS^ITYWALISX

KLASTERY MuX

10

H

16

(X=Si, C), CENTRIROWANNYE W TETRA\DRI^ESKOM MEVDOUZLII (TO^KA T ,

RIS.1), TOGDA KAK DLQ Mu W TO^KE BC { KLASTERY MuX

8

H

18

S CENTROM W \TOJ VE TO^KE.

pODROBNO REZULXTATY \TIH ISSLEDOWANIJ PRIWEDENY W RABOTAH [8,9]. pOKAZANO, ^TO IMEET

MESTO KA^ESTWENNOE SOOTWETSTWIE MEVDU RAS^ETNYMI SWOJSTWAMI Mu W TO^KE BC I \KSPE-

RIMENTALXNYMI HARAKTERISTIKAMIMu

�

I, SLEDOWATELXNO, Mu (H), RASPOLOVENNYE W TO^KE

BC RE[ETKI, PODHODQT DLQ OPISANIQ "ANOMALXNOGO" M@ONIQ (WODORODA). pRI \TOM NELXZQ

ISKL@^ITX DINAMI^ESKIJ WARIANT KOMPLEKSA, W KOTOROM SME]ENNYJ OT OSI h-h SWQZI

ATOM M@ONIQ (WODOROD) BYSTRO WRA]AETSQ (ILI TUNNELIRUET) WOKRUG \TOJ OSI. pODTWER-

VDENIE SPRAWEDLIWOSTI \TIH PREDSTAWLENIJ DA@T REZULXTATY \KSPERIMENTALXNYH ISSLE-

DOWANIJ SUPERSWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIQ S QDROM

29

Si DLQ Si-aa9 (`.w.gORELKINSKIJ I

n.n.nEWINNYJ, 1987) I Mu

�

(R.F.Kie
 et al., 1988), GDE POKAZANO, ^TO W STRUKTURU CENTRA

Si-aa9 (H

�

) I Mu

�

WHODQT DWA \KWIWALENTNYH ATOMA KREMNIQ, RASPOLOVENNYH WDOLX OSI

[111] NA ODINAKOWOM RASSTOQNII OT QDRA WODORODA I M@ONA.

aNALIZ \LEKTRONNOJ STRUKTURY KOMPLEKSOW, MODELIRU@]IH ATOM M@ONIQ (WODORODA) W

BC-MEVDOUZLIQH KRISTALLOW KREMNIQ I ALMAZA, POKAZYWAET, ^TO WO WSEH SLU^AQH POQWLQ-

ETSQ DONORNYJ UROWENX W ZAPRE]ENNOJ ZONE; \TOT FAKT POZWOLQET ESTESTWENNYM OBRAZOM

OB_QSNITX NEOBHODIMOSTX PODSWETKI DLQ NABL@DENIQ "ANOMALXNOGO" WODORODA (Si-aa9) W

KREMNII. w SAMOM DELE, "ANOMALXNYJ" WODOROD (H W TO^KE BC), QWLQQSX DONOROM, OTDA-

ET \LEKTRON AKCEPTORAM, I EGO UROWENX (PARAMAGNITNYJ) STANOWITSQ PUSTYM (DIAMAGNIT-

NYM). dLQ EGO ZAPOLNENIQ NEOBHODIMA PODSWETKA, KOTORAQ POSTAWLQET \LEKTRONY IZ WALENT-

NOJ ZONY NA \TOT PUSTOJ UROWENX. wOZMOVNYMI AKCEPTORAMI W Si MOGUT BYTX PRIMESNYE

ATOMY, A TAKVE STRUKTURNYE DEFEKTY, KOTORYE WWODQTSQ W PROCESSE NIZKOTEMPERATURNOJ

IMPLANTACII.

sLEDUET OTMETITX, ^TO IMEETSQ SLABAQ IZOTOPI^ESKAQ ZAWISIMOSTX KONSTANT SWERHTON-

KOGO I SUPERSWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIJ DLQ "ANOMALXNYH" M@ONIQ I WODORODA. dLQ PO-

NIMANIQ PRIRODY \TOJ IZOTOPI^ESKOJ ZAWISIMOSTI WAVNYM QWLQLOSX BY BOLEE PODROBNOE

ISSLEDOWANIE "ANOMALXNYH" DEJTERIQ D

�

I TRITIQ T

�

. iSSLEDOWANIE IZOTOPI^ESKIH \FFEK-

TOW W OBLASTI NIZKIH (< 10 K) TEMPERATUR POZWOLIT, NA NA[ WZGLQD, WYQSNITX, STATI^E-
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SKIJ ILI DINAMI^ESKIJ WARIANT MODELI "ANOMALXNYH" WODORODOPODOBNYH CENTROW IMEET

MESTO W POLUPROWODNIKAH.

|KSPERIMENTALXNOE NABL@DENIE WODORODNOGO ANALOGA "ANOMALXNOGO" M@ONIQ { CENTRA

Si-aa9 { POZWOLQET PO-NOWOMU WZGLQNUTX NA BOGATU@ �SR-INFORMACI@, POLU^ENNU@ W TE-

^ENIE POSLEDNIH 20 LET PO ISSLEDOWANI@ HARAKTERISTI^ESKIH SOSTOQNIJ M@ONIQ W POLU-

PROWODNIKAH. dEJSTWITELXNO, DO NEDAWNEGO WREMENI S^ITALOSX, ^TO \TI SOSTOQNIQ HARAK-

TERNY TOLXKO DLQ WZAIMODEJSTWIQ M@ONOW W POLUPROWODNIKAH. pRIWEDENNYE WY[E DANNYE

POKAZYWA@T OB]NOSTX KARTINY WZAIMODEJSTWIQ W KRISTALLI^ESKOJ STRUKTURE WE]ESTWA

M@ONIQ, WODORODA I DRUGIH WODORODOPODOBNYH SISTEM.

o FIZI^ESKOJ KARTINE WZAIMODEJSTWIQ M@ONA

I M@ONIQ W WE]ESTWE

w LITERATURE IME@TSQ RABOTY (S.F.J.Cox and M.C.R.Symons, 1986; T.L.Estle et al., 1986),

W KOTORYH DELAETSQ POPYTKA OBOB]ITX SU]ESTWU@]IJ \KSPERIMENTALXNYJ MATERIAL I

POSTROITX REALISTI^ESKU@ MODELX WZAIMODEJSTWIQ M@ONOW W WE]ESTWE. s TO^KI ZRENIQ

POWEDENIQ Mu

�

, OB]EPRINQTOJ STANOWITSQ MODELX, SWQZANNAQ S PREDSTAWLENIEM Mu

�

KAK

MOLEKULQRNOGO RADIKALA, WPERWYE RASSMOTRENNAQ W NA[IH RABOTAH [1]. pREDLOVENNYE MO-

DELI W BOLX[INSTWE SLU^AEW PODKREPLENY DANNYMI NE\MPIRI^ESKIH KWANTOWOMEHANI^E-

SKIH RAS^ETOW. oDNAKO \TI MODELI, SKOREE, OB_QSNQ@T OTDELXNYE SWOJSTWA "ANOMALXNOGO"

M@ONIQ, ^EM DA@T RE[ENIE OB]EJ PROBLEMY. w ^ASTNOSTI, NE NA[EL OB_QSNENIQ I TOT

\KSPERIMENTALXNYJ FAKT (SM. RAZDEL 3), ^TO SWOJSTWA Mu

�

NE SWQZANY S DEFEKTAMI MATE-

RIALA, WWEDENNYMI W OBRAZEC OBLU^ENIEM.

nIVE DANA KA^ESTWENNAQ MIKROSKOPI^ESKAQ MODELX WZAIMODEJSTWIQ M@ONOW S WE]E-

STWOM MI[ENI S MOMENTA NA^ALA TERMALIZACII DO MOMENTA RASPADA M@ONA, KAK \TO PRED-

STAWLQETSQ SEGODNQ AWTORU NA OSNOWE PRIWEDENNOGO WY[E MATERIALA. w RASSMATRIWAEMOJ

MODELI SU]ESTWENNU@ ROLX IGRA@T NADTEPLOWYE PROCESSY, PROISHODQ]IE ZA WREMENA,

MENX[IE 10

�10

S, W TE^ENIE KOTORYH PROISHODIT OBRAZOWANIE WSEH NABL@DAEMYH SOSTO-

QNIJ, WKL@^A@]IH M@ON, I IH TERMALIZACIQ. wAVNOJ ^ASTX@ W PREDLAGAEMOJ KARTINE

QWLQETSQ WZAIMODEJSTWIE S TREKOM ZA WREMENA � 10

�12

S DO POLNOJ OSTANOWKI M@ONA.

dLQ TOGO, ^TOBY OSTANOWITXSQ W ISSLEDUEMOM OBRAZCE MI[ENI, M@ON DOLVEN NA SWO-

EM PUTI RASTRATITX \NERGI@ W STOLKNOWENIQH, PRI KOTORYH ONA TERQETSQ W OSNOWNOM NA

IONIZACI@. oTRYWAQ \LEKTRON, M@ON OTDAET ^ASTX SWOEJ \NERGII \LEKTRONAM WALENTNYH

OBOLO^EK, SWQZX MEVDU ATOMAMI NARU[AETSQ, I W \TOM SLU^AE WOZMOVEN ZAHWAT M@ONA (ANA-

LOGA WODORODA) SWQZX@. rAZDELIM USLOWNO WREMENN�U@ [KALU WZAIMODEJSTWIQ M@ONOW W WE-

]ESTWE NA ^ETYRE ZONY OTNOSITELXNO WREMENI t = 0 { MOMENTA POLNOJ OSTANOWKI M@ONA: I.

�10

�10

��10

�12

, II. �10

�12

�5 �10

�11

, III. 5 �10

�11

�5 �10

�9

, IV. 5 �10

�9

�10

�5

S (I { ZONA OT-

RICATELXNOGO WREMENI, SWQZANNAQ S PROCESSAMI OBRAZOWANIQ TREKA M@ONA I TERMALIZACII;

II { ZONA KANALA GORQ^EJ HIMII, PROTEKA@]EJ BEZ POTERI POLQRIZACII M@ONA; III { ZO-

NA BYSTROJ DEPOLQRIZACII M@ONOW W SOSTOQNII Mu ZA S^ET SWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIQ

I PROCESSOW SPIN-SPINOWOGO OBMENA \LEKTRONA Mu S \LEKTRONAMI SREDY; IV { ZONA MED-

LENNOJ DEPOLQRIZACII M@ONOW). w \KSPERIMENTE DOSTUPNY IZMERENI@ TOLXKO SOSTOQNIQ

POLQRIZACII M@ONOW WO WREMENNOJ ZONE IV, KOTORYE SU]ESTWENNO ZAWISQT OT PROCESSOW,

PROISHODQ]IH W ZONAH I { III.

pOWEDENIE M@ONOW W ZONE I W ZNA^ITELXNOJ STEPENI OPREDELQETSQ TEM, ^TO ZA \TOT PROME-

VUTOK WREMENI W UZKOJ OBLASTI PROSTRANSTWA S LINEJNYMI RAZMERAMI � 10

�6

M W PROCESSE
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TERMALIZACII WYDELQETSQ BOLX[AQ \NERGIQ (� 30 K\w), ^TO PRIWODIT K NALI^I@ W OKREST-

NOSTI POLOVENIQ M@ONA \LEKTRONNYH DEFEKTOW TIPA RAZRYWA SWQZI. |TO BLAGOPRIQTSTWUET

OBRAZOWANI@ W PROCESSE MNOGOKRATNOJ PEREZARQDKI M@ONA �

+

,Mu USTOJ^IWOGO KOMPLEK-

SA WNUTRI MOLEKULQRNOJ RE[ETKI KRISTALLA.dALXNEJ[EE POWEDENIE SPINA M@ONA W SOSTAWE

KOMPLEKSA SU]ESTWENNO ZAWISIT OT ZARQDOWOGO SOSTOQNIQ KOMPLEKSA, TIPA SWQZI, \NERGII

AKTIWACII, A TAKVE OT SPINOWOGO OKRUVENIQ. w ZONE I I PROISHODIT PERWONA^ALXNOE FORMI-

ROWANIE HARAKTERISTI^ESKIH SOSTOQNIJ, WKL@^A@]IH W SEBQ M@ON (Mu { SWOBODNYJ ATOM

M@ONIQ, Mu

�

{ PARAMAGNITNYJ MOLEKULQRNYJ KOMPLEKS, � { DIAMAGNITNYJ MOLEKULQRNYJ

KOMPLEKS LIBO SWOBODNYJ M@ON W MEVDOUZLII KRISTALLI^ESKOJ RE[ETKI). sOSTOQNIQ Mu

�

I DOLQ SOSTOQNIJ �, SWQZANNAQ S DIAMAGNITNYM KOMPLEKSOM, ZAKREPLENY W OPREDELENNYH

UZLAH RE[ETKI KRISTALLA. aTOMY Mu ZAKREPLENY W MEVDOUZLIQH TOLXKO PRI DOSTATO^NO

NIZKIH TEMPERATURAH (NIVE 40�120 K W ZAWISIMOSTI OT STRUKTURY WE]ESTWA MI[ENI), A

PRI WYSOKIH TEMPERATURAH SWOBODNO DIFFUNDIRU@T PO MEVDOUZLIQM RE[ETKI. dIFFUZIQ

SWOBODNOGO M@ONA SU]ESTWENNO ZAWISIT OT ^ISTOTY OBRAZCA I PODROBNO IZU^ENA DLQ BOLX-

[OGO ^ISLA MATERIALOW MI[ENI. pOLQRIZACIQ M@ONA WO WSEH PERWONA^ALXNYH SOSTOQNIQH

SOWPADAET S POLQRIZACIEJ PU^KA M@ONOW.

wREMENN�AQ ZONA II SU]ESTWENNA DLQ SOSTOQNIQMu I SWOBODNOGO M@ONA W OBLASTI TEMPE-

RATUR, GDE SKOROSTI DIFFUZII Mu I M@ONA PO KRISTALLU DOSTATO^NO WYSOKI, I OTWETSTWEN-

NA ZA WOZMOVNYE PEREHODY MEVDU SOSTOQNIQMI Mu , Mu

�

, Mu , �, � , Mu

�

, PRI^EM

PEREHODY WMu

�

W ZNA^ITELXNOJ STEPENI ZAWISQT OT STRUKTURY PROWODQ]EJ I WALENTNOJ ZON

WE]ESTWA MI[ENI. pOSLEDNIE, W SWO@ O^EREDX, ZAWISQT OT TEMPERATURY OBRAZCA I ^ISLA

OSTATO^NYH \LEKTRONNYH DEFEKTOW W PROCESSE RASSASYWANIQ TREKA. pRI \TOM SOSTOQNIE

POLQRIZACII M@ONA NE IZMENQETSQ.

wREMENN�AQ ZONA III HARAKTERNA NALI^IEM PROCESSA DEPOLQRIZACII M@ONA W ATOME Mu

ZA S^ET SWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIQ W SOSTOQNII S m = 0 (m { MAGNITNOE KWANTOWOE

^ISLO) I W Mu

�

ZA S^ET SWERHTONKOGO I SUPERSWERHTONKOGO WZAIMODEJSTWIJ ( PRI NALI^II W

SOSTAWE MOLEKULQRNOJ RE[ETKI QDER S NENULEWYM SPINOM). sTEPENX DEPOLQRIZACII M@ONOW

SU]ESTWENNO ZAWISIT OT HARAKTERA ZONY PROWODIMOSTI I DEFEKTNOJ STRUKTURY OBRAZCA I

MOVET MENQTXSQ OT P=2 DO 0 (P { NA^ALXNAQ POLQRIZACIQ PU^KA �

+

).

tAKIM OBRAZOM, IZMERQEMAQ \KSPERIMENTALXNO NA^ALXNAQ POLQRIZACIQ M@ONOW W RAZ-

LI^NYH SOSTOQNIQH ZAWISIT OT PROCESSOW, PROISHODQ]IH WO WREMENN�YH ZONAH I-III. dALX-

NEJ[EE EE WREMENN�OE RAZWITIE (ZONA IV) SU]ESTWENNO ZAWISIT OT NALI^IQ WNUTRENNIH

MAGNITNYH I NEODNORODNYH \LEKTRI^ESKIH POLEJ, IH ORIENTACII OTNOSITELXNO OSEJ SIM-

METRII KRISTALLA I W NASTOQ]EE WREMQ HORO[O ISSLEDOWANA DLQ BOLX[INSTWA OBRAZCOW,

SODERVA]IH DOLGOVIWU]IJ M@ONIJ.

dLQ PROWERKI \NERGETI^ESKOJ USTOJ^IWOSTI PARAMAGNITNYH KOMPLEKSOW W RE[ETKE MO-

NOKRISTALLA PRI POSADKE WODORODA (M@ONIQ) NA RAZORWANNU@ SWQZX NAMI BYLI PROWEDENY

RAS^ETY RAWNOWESNYH KONFIGURACIJ WODORODA W KREMNII [10]. dLQ RAS^ETA BYL ISPOLXZO-

WAN SAMOSOGLASOWANNYJ DISKRETNO-WARIACIONNYJ h

�

-METOD (dwm-h

�

), PREDNAZNA^ENNYJ

DLQ ^ISLENNOGO INTEGRIROWANIQ ODNO\LEKTRONNYH UROWNEJ hARTRI-fOKA-sL\TERA. w OD-

NO\LEKTRONNYJ GAMILXTONIAN SISTEMY h WHODIT OPERATOR KINETI^ESKOJ \NERGII �, V

n

{

WZAIMODEJSTWIE \LEKTRONOW S QDRAMI SISTEMY, V

c

{ MEV\LEKTRONNOE I MEV_QDERNOE KULO-

NOWSKIE WZAIMODEJSTWIQ, V

X

�

{ LOKALXNYJ OBMENNYJ POTENCIAL:

h = �

1

2

�+ V

n

+ V

c

+ V

X

�

rAS^ETY PROWEDENY S ISPOLXZOWANIEM ORIGINALXNOJ WERSII PROGRAMMY dwm-h

�

(g.l.gUCEW I g.s.mQKENXKAQ, 1988) W BAZISE ^ISLENNYH HARTRI-FOKOWSKIH FUNKCIJ OSNOW-
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NOGO SOSTOQNIQ ATOMOW Si I H. kLASTER Si

5

H

12

, MODELIRU@]IJ FRAGMENT RE[ETKI KREMNIQ,

IMEL STRUKTURU ALMAZA S DLINOJ SWQZI d = 2:35

�

A. w TAKOJ IDEALXNYJ KLASTER Si

5

H

12

POME-

]ALSQ ATOM WODORODA NA RAZORWANNU@ SWQZX W CENTR Si-Si SWQZI (RIS.2). sIMMETRIQ DEFEKTA

W \TOM SLU^AE C

3v

, A OSX SIMMETRII [111]. iZMENENIE POLNOJ \NERGII PRI RAZLI^NYH SME-

rIS. 2. |LEMENT KRISTALLI^ESKOJ RE[ETKI KREMNIQ KLASTERA Si

5

H

12

. 1,2,3,4,5 { ATO-

MY Si. tRI RAZORWANNYE SWQZI ATOMOW 1,2,3,4 ZAMYKA@T ATOMY H.

]ENIQH MEVDOUZELXNOGO SWQZECENTRIROWANNOGO WODORODA PRIWEDENO NA RIS.3. wIDNO, ^TO

NA SEREDINE SWQZI WODOROD ZANIMAET USTOJ^IWOE POLOVENIE PO OTNO[ENI@ K SME]ENI@ PO

LINII SWQZI, ^TO SOGLASUETSQ S DANNYMI, PRIWEDENNYMI WY[E DLQ CENTRA Si-aa9. dRUGAQ

SITUACIQ WOZNIKAET W RE[ETKE W TOM SLU^AE, ESLI PROISHODIT WOZBUVDENIE I IONIZACIQ

DWUH I BOLEE SWQZEJ MEVDU ATOMAMI KREMNIQ. tAKOE WOZBUVDENIE WEDET K SME]ENI@ UZELX-

NOGO ATOMA KREMNIQ W MEVDOUZLIE. pODOBNYJ MEHANIZM OBRAZOWANIQ WAKANSII W DOPOROGO-

WOJ OBLASTI \NERGIJ W POLUPROWODNIKAH PODTWERVDEN NESKOLXKIMI METODAMI REGISTRACII

RADIACIONNOGO \FFEKTA: S POMO]X@ RADIOAKTIWNYH IZOTOPOW, IZMERENIEM WOLXTEMKOST-

NYH, WOLXTAMPERNYH I SPEKTRALXNYH HARAKTERISTIK DIODNYH STRUKTUR, IZMERENIEM PRO-

WODIMOSTI I PODWIVNOSTI . oCENKA SE^ENIQ OBRAZOWANIQ DEFEKTOW ZA S^ET IONIZACII PRI

DOPOROGOWOM OBLU^ENII DAET ZNA^ENIE PORQDKA 1 BN DLQ GERMANIQ, ^TO SRAWNIMO S SE^ENI-

EM DEFEKTOOBRAZOWANIQ POD DEJSTWIEM NADPOROGOWOJ RADIACII. |NERGIQ, NEOBHODIMAQ DLQ

OBRAZOWANIQ TAKOJ WAKANSII W KREMNII, SOSTAWLQET (2�4) \w.

eSTESTWENNO, ^TO WOZNIKA@]AQ WAKANSIQ ZAHWATYWAET ATOM WODORODA. pOWEDENIE ATOMA

WODORODA MODELIROWANO S ISPOLXZOWANIEM TOGO VE KLASTERA Si

5

H

12

, IZ KOTOROGO UDALQLSQ

CENTRALXNYJ ATOM KREMNIQ, A NA ODNU IZ OBORWANNYH SWQZEJ NEJTRALXNOJ WAKANSII (p) W

NAPRAWLENII [111] POME]ALSQ ATOM WODORODA [10]. sIMMETRIQ SISTEMY OSTALASX PREVNEJ

C

3v

. w RAS^ETE ISPOLXZOWALASX SPIN-OGRANI^ENNAQ WERSIQ PROGRAMMY dwm-h

�

. nA KRIWOJ

POLNOJ \NERGII KAK FUNKCII SME]ENIQ ATOMA H WIDNY DWA MINIMUMA, SOOTWETSTWU@]IE

STABILXNYM KONFIGURACIQM WODORODA W KLASTERE H + 2 Si

4

H

12

(RIS.4).
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rIS. 3. pOLNAQ \NERGIQ KLASTERA SiHSi

4

H

12

KAK FUNKCIQ SME]ENIQ WODORODA OT POLO-

VENIQ RAWNOWESIQ (d/2) W MEVDOUZELXNOJ SWQZECENTRIROWANNOJ KONFIGURACII, A TAK-

VE ATOMOW Si (4 I 5) PRI SINHRONNOM SME]ENII W RAZNYE STORONY (E

0

= �1450 AT.ED.

(1 AT.ED.=27.2 \w), d = 2:35

�

A).

rIS. 4. pOLNAQ \NERGIQ KLASTERA H + 2 Si

4

H

12

PRI WARIACII POLOVENIQ H (E

0

=

�1162 AT.ED.).

lEGKO WIDETX, ^TO PRIWEDENNYE ZDESX RASSUVDENIQ SWQZANY S ODNIM IZ WOZMOVNYH ME-

HANIZMOW WOZNIKNOWENIQ WAKANSIONNOJ MODELI. oDNAKO WEROQTNOSTX TAKOGO PROCESSA MALA,

I ON NE MOVET RASSMATRIWATXSQ KAK OSNOWNOJ PRI RASSMOTRENII MODELEJ "ANOMALXNOGO"

M@ONIQ. sLEDUET TAKVE OTMETITX, ^TO PRIWEDENNYE WY[E RAS^ETY DLQ WAKANSII 2 Si

4

H

12

SLEDUET RASSMATRIWATX TOLXKO KAK OCENO^NYE, T.K. KLASTERA Si

5

H

12

QWNO NE DOSTATO^NO

DLQ RASSMOTRENIQ WAKANSIONNOJ MODELI I W RAS^ET NEOBHODIMO WKL@^ATX ATOMY KREMNIQ

SOSEDNEJ KOORDINACIONNOJ SFERY MONOKRISTALLA.
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