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Результаты и их обсуждение
В данной работе проведена оценка изотопических сдвигов колебательных мод полуэмпирическим пу-

тем, т. е. посредством подгонки формы полосы поглощения комплекса VO с использованием функции Ло-
ренца с фиксированными соотношениями амплитуд, соответствующими относительным концентрациям 
различных изотопных комбинаций структуры Si – O – Si в природном кремнии. Детали такого анализа для 
низкотемпературных спектров изложены в работе [7]. При оценке изотопических сдвигов мод полуэмпи-
рическим путем относительная интенсивность основной полосы поглощения 28Si – 16OS – 28Si принима-
лась равной 1, суммарная интенсивность полос поглощения изотопных модификаций 28Si – 16OS – 30Si 
и 29Si – 16OS – 29Si составила 0,069 6, а интенсивность полосы поглощения 28Si – 16OS – 29Si была 0,101 5 [7]. 
Подгоночными параметрами являлись положения ЛКМ и значения полуширин соответствующих полос, 
которые задавались одинаковыми для всех изотопных комбинаций. Было проанализировано большое 
количество экспериментально измеренных спектров поглощения образцов кремния, подвергнутых об-
лучению различными высокоэнергетическими частицами. В качестве примеров на рис. 1 и 2 показаны 
спектры поглощения в интервале 810 – 850 см–1, измеренные при КТ и Т ≅ 20 К, и рассчитанные спект
ры, полученные путем анализа с учетом изотопных составляющих, для одного из облученных образ-
цов. При сравнении рис. 1 и 2 заметно смещение максимума полосы поглощения основной комбинации 
28Si – 16OS – 28Si при КТ в область более низких частот от своего положения у 835,8 см–1 при НТ. Также 
явно выражено уширение основной полосы поглощения, что подтверждается результатами подгонки 
с  использованием функции Лоренца. Полученные значения положения основной полосы А-центра 
(комбинация 28Si – 16OS – 28Si), а также изотопических сдвигов и полуширины данной полосы при КТ 
представлены в табл. 1. Для сравнения в табл. 2 приведены те же параметры, что и в табл. 1, только для 
спектров поглощения, измеренных при НТ. 

Полученные средние значения изотопических сдвигов ЛКМ комплекса VO при КТ оказались рав-
ными (2,22 ±  0,25)  см–1 для 28Si –  16OS  –  29Si и  (4,19 ±  0,80)  см–1 для 28Si –  16OS  –  30Si, что заметно 
превышает соответствующие величины ((1,51 ± 0,13) и (2,92 ± 0,20) см–1), определенные при анализе 
низкотемпературных спектров. Следует отметить, что максимум поглощения для основной комбинации 
28Si – 16OS – 28Si при КТ расположен у (830,29 ± 0,09) см–1, т. е. смещен на 5,5 см–1 в область более низ-
ких частот от своего положения у (835,78 ± 0,01) см–1 при НТ. При этом полуширина соответствующей 
полосы выросла от (2,34 ± 0,03) см–1 [7] при НТ до (5,30 ± 0,26) см–1 при КТ. Сдвиги колебательных 
полос поглощения в низкочастотную область и их уширение с возрастанием температуры измерений 
являются характерными для ЛКМ вакансионно-кислородных комплексов [1– 4; 6 – 8; 10]. О зависимости 
изотопных сдвигов ЛКМ от температуры измерений ранее не сообщалось. 

Рис. 1. Фрагмент спектра поглощения, измеренного при комнатной температуре,  
для образца Cz-Si ([Oi] = 8,3 ⋅ 1017, [Cs] = 7 ⋅ 1016, [P] = 1 ⋅ 1014 см–3), облученного  

нейтронами (F = 7,5 ⋅ 1016 см–2), после отжига при температуре 100 °C в течение 30 мин.  
Сплошные линии – подгонка с использованием функции Лоренца после коррекции базовой линии

Fig. 1. Fragment of the absorption spectrum measured at room temperature  
for a Cz-Si sample ([Oi] = 8.3 ⋅ 1017, [Cs] = 7 ⋅ 1016, [P] = 1 ⋅ 1014 сm–3) irradiated  

with neutrons (F = 7.5 ⋅ 1016 сm–2) after annealing at a temperature 100 °C for 30 min.  
Solid lines – Lorentz fit after baseline correction


