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F-centra v ionovych krystaloch a vyuzitie EPR
techniky na studium vinovych funkcii F-centier
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F-centra

vznikaju v krystaloch NaCl, KCI, NaF, LiF, ....
ked jeden zaporny idon opusti krystal a
zanecha po sebe elektron
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Hamiltonian systému KCI (fcc)
Hamiltonian hladame metddou tesnej vazby

H|1>=A|1>-t(|2>+ |4>+ |5> + | 6>)

H[2>=A]|2>-t(|1>+ |3>+ |5>+ |6>) 5>
VvV maticovom tvare: 2>
0 1 0 1 1 1 -
1 0 1 0 1 1 |
o 1 0 1 1 1
H=A1 -t 1 0 1 0 1 1
i1 1 1 0 0 16>
1 1 1 1 O 0

3/16



Matus Rehak, FTL Seminar z el. a opt. vlastnosti materialov

Schrodingerova rovnica
Hladame energetické spektrum Hamiltonianu a vlastné stavy.
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Grafické znazornenie vinovych funkcii
s b, o, s
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EPR (ESR) — Elektronova paramagneticka (spinova ) rezonancia
Princip EPR — po aplikacii externého magnetického pola nastava rozstiepenie hladin

AE=guB, REZONANCNA
=hw, PODMIENKA

B=0 B0

Absorbcia ! Absorbcia
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Interakcia elektrénu s jadrovymi spinmi K

Magneticky moment jadra K: | = 3/2
a priemet do z-ového smeru: 19=3/2, 1/2,-1/2, -3/2
Magnetické pole, ktoré ,citi“ elektrén:

&

B = Bm+z 'c.=B..+B, fo}r:i

i=1
Pre degenerovany pripad - vin. funkcie ¢ a ¢:
£

/i 1Pgior ) 17919}

_ =1 =1
E=1E_..+ B, ‘5 ‘5

\Z Dot ) 179}

i=1

Pre vinové funkcie ¢, ,$;a ¢, obdobne.
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Interakcia elektrénu s jadrovymi spinmi K

Interakcia s jadrovymi spinmi akoby posuvalo rezonanéné magnetické pole
Je to preto, lebo my meriame B_,,, ale elektrdn je vystaveny B, + B
w, — fixované (rezonan¢na frekvencia rezonaora so vzorkou)

jadra-

Absorbcia
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Interakcia makroskopického poctu elektronov

Doteraz sme skumali len jedno f — centrum

V realnej vzorke mame makroskopicky pocet f — centier s ndhodne
usporiadanymi jadrovymi spinmi. To znamena, ze kazdému f — centru

vo vzorke sa da priradit Sestica |,/ , ktord ndm dd vysledné magnetické pole B,

Signal (priklad):

# Absorbcia
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Vysledky simulacie - KCI
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CsCl

Struktura — sc (KCl malo fcc)
Jadrovy dipélovy moment | =7/2
Hamiltonidn (bez A ¢lena)

ﬂ 1 0 1 1 0 0 ﬂ
1 0 1 0 0 1 0 0
010 1 0 0 1 0
1 0 1.0 0 0 0 1
BE=-t1 9000 1 01
01 0 0 1 0 1 0
w 01 0 0 1 0 U
000 1 10 10

b, =1/v8(11 11111 1)
b =1/v8(-11-111-11-1)7
absorbcny graf (b, aj ¢g) — gaussovska
obalka 57-ich Ciar.
Pozn.: Vypoctova ndrocnost — CsCl 88 =16777216
konfigurdcii, KCl 4% = 4096 konfigurdcii
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Diferencné spektrum

Pri experimente sa meria zavislost d(absorpcia)/0B vs. B
Obrazky ukazuju ako sa meni tato zavislost od Sirky absorbénych pikov
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Experimentdlne pozorovanie
Rozstiepenie spektra bolo pozorované na LiF, NaF, NaH, RbCl, CsCl

G el ] NWWILORD (1956) - LiF

t
i I(Li) = 3/2 (92,6%) , 1 (7,4%)
il fcc / )
pozorované 19-ndsobné ox”/ oB
rozstiepenie

N.W.LORD (1956) — NaF

I(Na) = 3/2 (100%)

fcc
(L] pozorované 19-nasobné
i AT 11| rozstiepenie

s e
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Experimentalne pozorovanie
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Experimentdlne pozorovanie

EPR DERIVATIVE
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MAGHNETIC FIELD

W.T. DOYLE (1963) — NaF

I(Na) = 3/2 (100%)

fcc

T=1.25K

pozorovanych 31 Ciar (nasa tedria dava len 19)
vysvetluje sa zmenou spektra interakciou so
vzdialenejSimi atdmami
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