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Модель для анализа изотопных сдвигов ЛКМ комплекса вакансия – кислород в кремнии обсуж-
далась в работе [7]. Подобно тому как это было сделано для дефекта VO в германии [11], отношение 
частот валентного колебания B1 [3; 12] для двух квазимолекул Si – OS – Si с различным изотопным со-
ставом описывается следующим выражением [11]:
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где mO и MSi – массы атома O и соседних атомов Si; k и l – индексы изотопов Si и O соответственно; 
2α – внутренний угол соединения mSi – lОS – nSi (m, n = 28, 29, 30; l = 16, 17, 18). При этом MSi – эф-
фективная масса, которая включает так называемую массу взаимодействия m* (поскольку квазимоле-
кула входит в кристалл, необходимо учитывать ее взаимодействие с решеткой) и атомную массу Si, 
т. е. MSi = mSi + m*. При анализе изотопных сдвигов согласно уравнению (1) предполагается, что и си-
ловая постоянная, и угол идентичны для различных изотопных комбинаций. Кроме того, считается, 
что ЛКМ асимметричной квазимолекулы М1Si – OS – М2Si практически совпадают с ЛКМ симметричной 
квазимолекулы М3Si – OS – М3Si, где М3 – среднее арифметическое М1 и М2 [3; 11]. То есть композиции 
28Si – 16OS – 30Si и 29Si – 16OS – 29Si имеют одинаковую частоту колебаний B1. Таким образом, если из-
вестны частоты колебаний по крайней мере для трех различных изотопных комбинаций, то возможно 
определить величины m* и α, решая систему из двух уравнений (1), и далее рассчитать изотопные сдви-
ги колебательных полос для всех комбинаций изотопов. В работе [7] такой анализ был проведен для 
ЛКМ комплекса VO, определенных по измеренным спектрам поглощения при низких (Т ≤ 20 К) темпе-
ратурах. Знание точных значений ЛКМ для композиций 28Si – 16OS – 28Si (835,8 см–1), 28Si – 18OS – 28Si 
(799,9 см–1) и 30Si – 16OS – 30Si (829,8 см–1) [3; 12; 13] позволило найти массу взаимодействия (m* = 4,035) 
и внутренний угол (α = 62°) для комплекса VO при Т ≤ 20 К и рассчитать частоты колебаний для других 
изотопных композиций. Расчетные значения оказались очень близкими к значениям, определенным на 
основе анализа экспериментально измеренных спектров поглощения [7]. 

В настоящей работе такой же анализ проведен для ЛКМ комплекса VO при КТ. Для расчета использова-
лись точные значения частот колебаний для композиций 28Si – 16OS – 28Si (830,3 см–1) и 28Si – 18OS – 28Si 
(794,6  см–1)  [3;  12], а  также значение частоты колебания B1 для композиции 28Si  –  16OS  –  30Si или 

Рис. 2. Фрагмент спектра поглощения, измеренного  
при низкой 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. 2. Fragment of the absorption spectrum measured  
at low 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


