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К вопросу об аддитивности влияния дефектов кристаллической 
решетки на прямые процессы спин-решеточной релаксации

* * *

(Представлено академиком АН Армянской ССР А. Б. Налбандяном 20/1У 1968)

В работах было показано, что при наличии в кристалличес­
кой решетке дефекта, вызывающего появление низкочастотных коле­
баний, возрастает по сравнению с регулярной решеткой вероятность 
релаксационного перехода для спина парамагнитного центра, находя­
щегося вблизи указанного дефекта. При этом предполагалось (1։2), 
что различные центры решетки аддитивно влияют на величину ве­
роятности релаксационного перехода данного парамагнитного центра; 
иными словами предполагалось, что

(I)

где —вклад в вероятность рассматриваемого релаксационного 
перехода между спиновыми состояниями, обусловленный наличием в Г
решетке дефекта с номером /; —вклад в полную вероятность
релаксационного перехода за счет наличия дефектов решетки:

Ц7„, = И7„. — Ц7“о.. ■.
''и —полная нероятность перехода в решетке с дефектами. 

иуО «и/аа' — вклад регулярном части кристалла в вероятность перехо- 
1а в решетке. Однако даже в том случае, когда дефекты непосред­
ственно не взаимодействуют друг с другом 'в результате интерферен­
ции решеточных колебаний, рассеянных на дефектах с номерами /, 
н правой части выражения (\1 должны возникать интерференционные 
■'1ены вида С другой стороны, очевидно, что при исчезающе-малых 
ЕОнНентрациях дефектов с должно быть: ֊* 0 при с -> 0, так что

этом случае выражение (1) справедливо. Задача настоящей работы 
°ст°ит в том, чтобы выяснить, при каких значениях концентра- 
Р Дефектов справедливо предположение об их аддитивном влия- 

1111 на вероятность релаксационного перехода (при каких концен- 
рЧиях с справедлива формула (1). Очевидно, что для решения 
гОг° вопроса необходимо оценить величину интерференционного
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члена по сравнению с и определить зависимость Ц7'''. от 
расстояния между / и / • Для вычисления величины II мы сначала 
воспользовались моделью дефектного кристалла, предложенной Кага­
ном и Иолесевским (’), распространив эту модель на случай, когда 
кристалл содержит два одинаковых дефекта. 11менно, для силового 
тензора решетки мы приняли:

В1к(пп') = В"1к (пп') ф В1к (пп'\

где А’=-х, у, г, п — номер атома, В"к (пп') — представляет регу­
лярную решетку В1к(пп') =0 при п, п՛ /р /,’

В1к (п1г) = (М2) ^1к(п12) = -^В{;к(п12)
параметр 7 — передает степень возмущения силовых постоянных ре­
гулярной решетки под влиянием двух дефектов, расположенных в 
точках 1У и /2. Эта модель позволяет выразить собственные частоты 
о)р и соответственные вектора ЪаР(п) возмущенной системы (индекс 
а = х, у. г указывает направление смещения) через соответствующие 
величины и)Ор и 1/Ур (л) для регулярной решетки. При этом расчет 

и г',р (п) производится в нашем случае в точности по той схеме, 
которая была применена (1՛2) для случая одного дефекта, поэтому 
здесь соответствующих выкладок приводить не будем. После того, 
как были вычислены собственные вектора возмущенной динами­
ческой матрицы мы подставили получившиеся значения в общее вы­
ражение для вероятности прямого спин-решеточного релаксационного
перехода:

сИ1 Уар(п)
]/л т (п)

(3)

здесь ша3' частота перехода, тп — масса атома п. зависящая от спи­
новых координат, оператор 2, (п)—представляет спиновую часть спин- 
решеточного взаимодействия

= Е2а (п) (п),
Ха (и) — смещение атома п от положения равновесия в направлении 
°՝ суммирование по п в (3) и (4) распространяется лишь на неболь­
шое число атомов, являющихся непосредственными соседями рассмат- 
риваемою центра. Окончательный результат вычисления указанным 
выше способом состоит в следующем. Обозначим через волновой 
вектор, соответствующий частоте ыр = <•>„< нормальных колебаний ре՜ 
гулярной решетки и через расстояние между дефектными атома­
ми /1 и /2. Тогда при условии

*0 ^12 С1

уравнение для определения (п) 
дится к аналогичному уравнению 
все время считаем, что <£ и>т

при наличии двух дефектов
при наличии одного дефекта
(,,гп — максимальная частота в

сво- 
(мы 

регу-
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лярной решетке ). Для IV7,,՛ из (3) при этом получаем:

№„■ = К՛’,- I)

<за' (6)
* 2где —вклад в Ц7аз- , обязанный наличию дефектов в точ­

ках и /2 соответственно, 11733' — вероятность перехода для идеаль­
ной решетки. Формулы Ж99՛ , в точности совпадают с выражениями, 
полученными в (-’), и здесь мы их не приводим. Заметим, что резуль­
тат (6) не зависит от того, как расположен парамагнитный центр от­
носительно дефектов; в частности, формула (6) справедлива и для 
случая, когда парамагнитный центр является одним из дефектных 
атомов /։ или /2.

При условии /<0- /?12) 1 результат существенно зависит от того 
является ли сам парамагнитный центр дефектом, вызывающим иска­
жение колебаний решетки, которое ускоряет процесс спин-решеточ- 
ной релаксации. Если это так, то влиянием остальных дефектов мож­
но пренебречь до очень больших концентраций дефектов, так как 
оно быстро убывает с ростом расстояния между парамагнитным цент­
ром и дефектом / (Ц733~/?<>/’). Если же нас интересует влияние на
релаксацию парамагнитного центра двух 

9

получается для и733-:
„посторонних41 дефектов, то

ИС = 1Г33- (0)
\^4

(7)

где —постоянная решетки, №99> (0) — вклад в вероятность релакса­
ционного перехода для случая, когда парамагнитный электрон лока­
лизован на дефекте (при выводе формулы (7) мы предполагали, что 
/?0։, ^—расстояние от парамагнитного центра до дефекта/)•
Как видно из формулы (7) в этом случае вероятность при

того же порядка величина, что и М7за'. При равномерном рас­
пределении дефектов по кристаллу условие (5) можно записать в 
виде:

С (^ад'Д°тах)3, (8)
— 3

так как среднее расстояние между дефектами есть R12 — а0 с , сощах^

, о>33- и — скорость звука. Поэтому окончательно 
«о

наши результаты можно сформулировать следующим образом. При 
низких концентрациях дефектов (концентрация удовлетворяет усло- 
нию(8)) их влияние на скорость спин-решеточной релаксации аддитив­
но, так что формула (1) справедлива. При более высоких концентра­
циях при анализе спин-решеточной релаксации можно ограничиться 
Рассмотрением решетки с одним дефектом лишь в том случае, если 
сам дефект представляет парамагнитный центр, а влияние остальных 
Дефектов можно вообще не учитывать; в этом случае не зависит от 
концентрации дефектов. Если же существенно влияние на релаксацию
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„посторонних“ дефектов, то при их концентрации с (шэа71Отах)3 фор» 
мула (1) неприменима, влияние же дефектов на релаксацию не ад. 
дитивно даже в отсутствие прямого взаимодействия между дефекта­
ми. Заметим теперь, что модель Кагана и Иолесевского Р) страдает 
тем недостатком, что она не удовлетворяет принципу инвариантности 
силовой матрицы при переносе и вращении кристалла как целого. 
Поэтому полученные на ее основании результаты могут оказаться ли­
шенными физического содержания. В связи с этим обстоятельством 
необходимо проверить полученные результаты с помощью какой-либо 
менее общей модели, однако лишенной указанного недостатка. Мы 
выполнили эту программу для ряда моделей, в которых дефекты, ре­
шетки представлялись пружинками, соединяющими два соседних ато­
ма; три соседних атома последовательно; имея в виду непо­
средственное взаимодействие между дефектами мы рассмотрели так­
же и случай, когда два атома с номерами / и — к каждому из ко­
торых прикреплены „дефектные" пружинки (/, /х) и (—I, —1^ в 
свою очередь соединены, „дефектной" пружиной ( — /х/).

Рис. 1. Символическое изображение рассмотренных моделей.

Символически рассмотренные нами модели изображены на рис. 1. 
Расчет колебаний решетки для этих случаев (вычисление <иар(л)) мы 
произвели с помощью общей теории рассеяния фотонов на локаль­
ных дефектах, пользуясь при этом математическим аппаратом, разви­
тым в работе Клейна (4). Именно, в каждом из случаев была вычис­
лена матрица рассеяния Т с помощью функции Грина для идеально- 
го кристалла. После этого возмущенная часть собственного вектора 
динамической матрицы U (уар = v*p 4֊ U7ap) вычислялась по формуле 
(в матричном виде) I

117= - TGV°
р з .ili.ii подставлялся в выражение (3). Таким образом мы сразу 

находим величину вероятности релаксационного перехода И'^обус- 
1 >влеин\к) дефектами решетки. Как показали расчеты, выводы, сде- 

1111111 н<| (,( новации модели Кагана и Иоселевского остались 
о(з изменений; изменилась лишь численная величина искомых веро- 
ч™ шсХсГчтГ'1'кСТН0СТИ’ величина ^'(О) в формуле (7)1, при- 

’ о дефекты заметно влияют на прямой процесс спин*
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.^неточной релаксации лишь в том случае, 
1։севдолокальные колебания в области частот 

когда они вызывают
близкой к частоте пе-

рехода ‘'На'. Интересно отметить также, что учет непосредственного 
в3аимодействия между дефектами (модель 3-я на рис. 1) практи­
чески не изменил полученных нами результатов.
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11и|р։-’Р1|й(|1И փն ոելսւք սացիայի ուղղակի պրոցեսների ւ|րա բյուրեղային ցան­
ցի ղեֆեկտների ազղեղության աղղիտի վո ւթյան հարցի շուրթը

'Ւիաարկվում Լ ղեֆեկտ ունեցող երկու ատոմներով ցանցի մի բանի ձևւ Քննարկվում է 

պսևպո(էէկ այ տատանումների ազդեցությունը, որոնք հանդես են դալիս ցանցում դեֆեկտ ունեցող 

1ր1րւէ ատոմների ա ո կ ա (ու թ ւան հետևանքով, ուղղակի ոելաքսացիոն անց մ ան հավանականու­

թյան վրա։
Որոշված է դեֆեկւրների միանման ազդեցության չափանիշ ուղղակի ռելա քսացիոն անցման 

յեծութքան վրա։

Л ИТЕРАТУРА—ԴՐԱԿԱՆՈԻԹՅՈԻՆ

1 И. В. Александров, В. П. Сакун, ЖЭТФ, 52, 136 (1967). 2 Е, В. Александров, 
В. П, Сакун, ТЭХ, 3, 811 (1967). 3 Ю. Каган, Я. Иоселевский, ЖЭТФ, 42, 295 (1962). 
* Klein, Phys. Rev. 131, 1500 (1963).


