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powierzchni swobodnej implantowanego krysztatu
GaN otrzymanego za pomoca metody epitaksji z fazy
gazowej w ITME. Zakres ten zawiera si¢ pomiedzy
dawka 1 x 10" cm? a dawka 1 x 10" cm™ .

Dla zastosowanych dawek okreslono, na podsta-
wie przeprowadzonych symulacji komputerowych,
rozktady odlegtosci tych ptaszczyzn w funkcji
glebokosci w glab warstwy implantowanej i skore-
lowano je z badaniami przeprowadzonymi metodami
jonowymi.

Stwierdzono, ze wyniki modelowania odksztat-
cen sieci krystalicznej w warstwie implantowane;j
pozwalajg stwierdzi¢, ze odksztatceniom poddaja si¢
jedynie ptaszczyzny rownolegle do interfejsu czes¢
warstwy implantowanej/cze$¢ warstwy nieimplan-
towanej, a plaszczyzny atomowe, ktore sa do tego
interfejsu prostopadle pozostaja nie odksztatcone
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Elektronowy Rezonans Paramagnetyczny (EPR) jest uzytecz-
ng technikg badawczg stuzaca do okreslania natury i orientacji
centrow magnetycznych (tj. obdarzonych spinem), ktore
tworzg defekty punktowe w objetosci badanego krysztatu.
Mozliwos$¢ zebrania informacji o orientacji przestrzenne;j
defektu stanowi o unikatowosci spektroskopii EPR jako me-
tody badawczej. Jednak aby z zarejestrowanego sygnalu EPR
wyciggnaé uzyteczne informacje konieczna jest odpowiednia
analiza zebranych danych. W niniejszej pracy przedstawione

zostang dwa sposoby podejscia do tego problemu.

Stowa kluczowe: EPR, anizotropia, czynnik g

The procedure of determining the parameters
of the anisotropic g factor for paramagnetic
centers with spin S =, in crystals localized
in crystal lattice
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Procedury wyznaczania parametrow anizotropowego czynnika g...

Electron Paramagnetic Resonance (EPR) is a useful rese-
arch technique to determine the nature and orientation of the
magnetic centers (ie with spin), which form point defects in
the crystal volume. Oportunity to gather information about
the spatial orientation of the defects determines the unique
EPR spectroscopy as a method of research. However, to the
registered EPR signal to get useful information it is essential
to make correct analyze the collected date. In this paper will
present two approaches to this problem.

Key words: EPR, anisotropy, g-factor

1. WSTEP

Elektronowy Rezonans Paramagnetyczny/Spino-
wy (EPR/ESR) jest metoda spektroskopowa stoso-
wang m.in. do badania paramagnetycznych defektow
punktowych w krysztatach [1 - 2]. W sprzyjajacych
okolicznosciach prowadzenie badan tg metoda
umozliwia interpretacje natury defektu (jego iden-
tyfikacj¢), jak réwniez okreslenie jego lokalizacji
1 orientacji w przestrzeni. Ta ostatnia wlasciwosé
stanowi o sile spektroskopii EPR, gdyz wigkszos¢
innych dostepnych metod eksperymentalnych jedynie
identyfikuje defekt.

Spektroskopia EPR oparta jest o zjawisko rezo-
nansowego pochtaniania kwantéw energii promie-
niowania elektromagnetycznego przez rozszczepiony
polem magnetycznym spinowy poziom energetyczny
elektronu'.

Podstawowe dla zjawiska EPR réwnanie okresla-
jace warunek rezonansu, ktory generuje rejestrowany
sygnal EPR jest wyrazone wzorem:

E=hv=guB €]
gdzie: E to roznica energii rozseparowania spino-
wych poziomoéw energetycznych w polu magne-
tycznym o indukcji B, v jest czgstotliwoscia fali
elektromagnetycznej rezonansowo dopasowanej do
roznicy energii poziomow?, g jest parametrem pro-
porcjonalno$ci zwanym czynnikiem rozszczepienia
spektroskopowego lub skrétowo czynnikiem g, / jest
stalg Plancka, y, jest magnetonem Bohra.

Elektrodynamika kwantowa okresla wartos¢
czynnika g dla swobodnego elektronu jako réwnag
~2,002323. Jednak elektron zwigzany w atomie,

! Reprezentujacy paramagnetyczne centrum defektowe o spinie
S=Y ,,zawieszone” w diamagnetycznej sieci krystalicznej ma-
terialu bazowego.

2 W metodzie EPR za wzgledow technicznych/praktycznych
powszechnie stosuje si¢ rozwigzanie, w ktorym czestos¢ fali
elektromagnetycznej jest stala, a warunek rezonansowego
dopasowania uzyskuje si¢ dzigki zmianie indukcji pola
magnetycznego.

* Warto$¢ czynnika g elektronu jest jedna z najlepiej wy-
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czasteczce lub ciele stalym jest czesciowo ekrano-
wany przez sasiednie elektrony, wiec wartos$¢ ta
ulega zmianie. Poniewaz zmiana ta jest uwarunko-
wana naturg defektu i jego najblizszego otoczenia
to warto$¢ czynnika g charakteryzuje rozpatrywane
centrum magnetyczne, cho¢ niekoniecznie jest jego
unikalng/indywidualna wtasciwoscia. Dla powyz-
szego przypadku izotropowego wartos¢ czynnika g
odczytuje si¢ przez proste przeksztalcenie wzoru (1)
do postaci g = hv /u,B.

W przypadku centréw defektowych zlokalizo-
wanych w strukturze krysztatu, poniewaz wigzania
atomowe sg kierunkowe, to ekranowanie zewngtrz-
nego pola magnetycznego przez elektrony tworzace
wigzanie nie musi by¢ jednorodne w przestrzeni (izo-
tropowe). Dlatego tez pole magnetyczne jakie czuje
badany elektron zmienia si¢ w zaleznos$ci od kierun-
ku i tym samym do scharakteryzowania czynnika g
potrzebuje si¢ trzech parametrow (g, g, g), ado
pelnego opisu takiego defektu (z uwzglednieniem
jego orientacji wzgledem uktadu zewngtrznego) ko-
nieczne jest przedstawienie czynnika g jako tensora
3 x 3 (z szescioma niezaleznymi sktadowymi). Tym
samym proces wyznaczania czynnika g jako para-
metru charakteryzujacego defekt ulega komplikacji.

Istnieje jeszcze druga komplikacja — ze wzgledu
na fakt, ze centrum magnetyczne zlokalizowane jest
w strukturze sieci krystalicznej o okreslonej symetrii,
to centrum to moze mie¢ kilka tozsamych/réwnocen-
nych orientacji w przestrzeni. Implikacja tego faktu
jest zwielokrotnienie liczby linii obserwowanych
w widmie EPR. Sytuacja robi si¢ szczegolnie ucigzli-
wa w przypadku gdy osie defektu nie sg skierowane
wzdtuz gtownych osi krysztatu. Chociaz wzor (1)
nadal pozostaje stuszny to wyznaczenie czynnika g
w powyzszych okoliczno$ciach jest duzo trudniejsze,
niz w przypadku gdy osie defektu i krysztatu po-
krywaja si¢ - konsekwencjg czego jest koniecznosé
zastosowania odmiennego algorytmu postepowania.

W pracy przedstawione zostaty dwa przyklady
podejscia do powyzszego problemu. Pierwszy spo-
sob postepowania jest uniwersalny i niezalezny od
symetrii 1 kierunku orientacji osi defektu wzgledem
krysztatu, drugi natomiast jest $cisle z nig zwigzany
1 wynikowo nieco prostszy niezaleznie od procedury,
ktora si¢ zastosuje do wyliczen, same pomiary trzeba
zorganizowa¢ wedtug podobnego schematu.

*  Procedura nr 1 — uniwersalna wzgledem
orientacji defektu i symetrii krysztalu

Aby wyznaczy¢ skladowe tensora czynnika g
centrum defektowego, krysztal nalezy zorientowac,

znaczonych wielkosci fizycznych (www.physics.nist.gov).
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a probke wycia¢ wzdluz kierunkow gtownych osi
krystalograficznych — w niniejszej pracy bedziemy
je oznacza¢ jako X, Y, Z; natomiast x, ), z oznaczad
beda osie poszukiwanego defektu (Rys. 1). Nastgpnie
nalezy przeprowadzi¢ seri¢ pomiaré6w obserwowa-
nych sygnatéw EPR w funkcji kata obrotu probki
wzgledem zewnetrznego pola magnetycznego dla
kazdej z trzech plaszczyzn wyznaczonych przez
powierzchnie boczne prébki (tj. obrot wokot trzech
wzajemnie prostopadtych osi). Kat obrotu powinien
wynie$¢ 180°, tak aby dla przebiegu pojedynczej
linii byta mozliwo$¢ zaobserwowania polozenia
zardwno maksimum, jak i minimum sygnatu EPR
na skali pola magnetycznego (bez wzgledu na punkt
rozpoczgcia pomiaru). Nastepnie na podstawie otrzy-
manych widm trzeba obliczy¢ ,lokalne” wartosci
czynnika g (ozn. g, 1 g,) korespondujgce z eks-
tremalnymi potozeniami linii sygnatu EPR na skali
pola magnetycznego w danej plaszczyznie (zgodnie
z podstawowym rownaniem rezonansu magnetycz-
nego g = hv/u,B), ustali¢ osie symetrii zwierciadlanej
danych zaleznosci katowych (zwiazane z potozeniem
gtéwnych osi krystalograficznych) oraz okreslic¢ kat
(¢,) oddalenia pierwszego ekstremum od pierwszej
napotkanej osi krystalograficznej (Rys. 1).

—— Sygnat EPR

of ¥

o8 Z

go B [mT]

Kat obrotu probki ¢ [*]

Rys. 1. Zaleznosci katowe potozenia sygnalu EPR podczas
obrotu probki wokot osi X.

Fig. 1. Angular dependence of EPR signal position during
rotation of the sample around the X axis.

Dla czytelniejszego przedstawienia problemu
ten sam uktad defektu wzgledem osi krystalicznych
mozna przedstawi¢ na wykresie we wspotrzednych
biegunowych (Rys. 2). W takim zobrazowaniu wy-
raznie widoczne jest odchylenie przekroju defektu
od zaznaczonych osi krysztatu (Y, Z).

Rys. 2. Zaleznosci katowe potozenia sygnatu EPR podczas
obrotu prébki wokot osi X (przedstawienie w uktadzie
biegunowym).

Fig. 2. Angular dependence of EPR signal position during
rotation of the sample around the X axis (polar represen-
tations).

Z obu wykresow wynika, ze g, = hvu,B, ig,
=hv/uB, .

Koncentrujac swa uwage na pojedynczej linii
sygnatu EPR eksperymentalny przebieg zaleznosci
katowych czynnika g w plaszczyznie YZ (obrot o kat
@ wokot osi X od osi Y do Z) najprosciej jest opisac
réwnaniem:

g1 = jgfacosw — )P + Ghsin(d — d)? (2)

gdzie: g, 1g,, to kolejno napotkane ekstrema opisy-
wanej zaleznosci, a ¢, to kgt potozenia pierwszego
ekstremum (czyli g, ) liczony od osi Y.

Korzystajac ze wzorow na réznicg katéw funkcji
sinus i cosinus:

sin (a - ff) = sin(a) cos(f) - cos(a) sin(B) A cos (a-f) =
= cos(a) cos(f) + sin(a) sin(f)

réownanie (2) mozna przeksztatci¢ do postaci:

1=y gly cos(@ 2 +g%y sin( )+ 28k sin(o Jeos(o ) (3)
gdzie:

8y =8ia cos(01)” +giy sin(p1 )’
877 =81 sin(01)* +giy cos (9, )*
817 =(8ia ~8&in)sin(91)cos(¢1)
Z analizy wzoru (3) wynika, ze parametry g,,,
g, &y,mozna tez wyznaczy¢ odczytujgc ich wartosci
wprost z Rys 1:
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gw=8(9=0)
222=81(0=90)
8rz=81(0=45)—(gn+82)/2

Analogiczny sposOb postepowania nalezy zasto-
sowac¢ do danych uzyskanych z zaleznosci katowych
polozenia sygnatu w innych ptaszczyznach (ZX
1 XY). Wynikowo zatem otrzymano ponizszy zestaw
danych, transformacji i wspotczynnikow:

— w plaszczyznie YZ:

g,=\g,cos(p—@,) +g,sin(@—@,] =

= g,=\ g cos(@)+gi,sin(@)+2g},sin(p)cos(p)
grr=g1,c08 (@) +gsin (@)’
87=g1sin (@,)'+ g3, cos (@)’

g,=(gl,—gn)sin(p,)cos(@,)

— w plaszczyznie ZX:

22 =22, cos (9~ )% + g2y sin (¢ -9 ) —

- g7 :\/géz cos((p)2+g§(X sin((p)2 +2g%X sin(@ )cos (¢ )

2 2 2, 2 . 2
877=8324€05(9y)  +gipsin(9,)
2 2 2, 2 2
gxx =824 5in(9y )" +gipcos(0y)

Sox =(83,— 83 )sin(9,)cos(9,)

— w plaszczyznie XY:

g3 =+g% cos (0 —p3 /2 + g%, sin (0 —p3 2 —

2 .
> g3= 8%y cos(0 )2 +giy cos(0)>+2g%y sin(e ) cos(e)

2 2 2, 2 . 2
gxx =834 €0s(93)" +g3p sin(93)
2 2 . 2. 2 2
8¥y =834 5in(¢3 )" + g3, cos(93)
2 2 2

8gxy =(834 —&3p)5in(@3)cos(93)

We wszystkich powyzszych réwnaniach ¢
oznacza biezacy/lokalny kat obrotu probki w danej
plaszczyznie, natomiast wartosci ¢, ¢, ¢, okreslajg
odlegtos¢ katowa ekstremum funkcji opisujacej sy-
gnat EPR (g, , g,, g,) od najblizszej osi krysztatu
X,Y, Z).

Zauwazy¢ nalezy, ze parametry g, ., g,,, &, MOZna
wyznaczy¢ na dwa sposoby (z dwdch réwnan otrzy-
manych z obrotow w dwdch réznych ptaszezyznach),
ktdre teoretycznie powinny prowadzi¢ do tych samych
wartosci albowiem reprezentuja one tzw. pkt. zszycia,
jednak na skutek eksperymentalnych niedoktadnosci
idealna zgodno$¢ moze zostaé nie osiagnigta i ko-
nieczne jest usrednienie tych wartosci.

Obliczone jak wyzej wartosci wspotczynnikdéw
gXX’ gYY’ gZZ’ gXY’ gYZ’ gZX (gXY = gYX’ gYZ = gZY’ gZX =
g,,), mozemy zebrac i zapisa¢ pod postacig macierzy:
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2 2 2
&xw &xv 8o

G = 2 2 2
E=| 8y &y 81z

2 2 2
gz EByz 8z

Tym samym macierz ta jest kompletng reprezen-
tacja tensora czynnika g defektu dowolnie zoriento-
wanego wzgledem zewngtrznego uktadu odniesienia.

Macierz G, nalezy wykorzysta¢ do wyznacze-
nia wartosci wilasnych i korespondujacych z nimi
wektoréow wiasnych [3], ktore to mozna nastepnie
odpowiednio zinterpretowaé. Pierwiastek kwadra-
towy z danej wartosci wlasnej reprezentuje wartos$¢
poszczegdlnych skfadowych czynnika g - czyli g,,
g,» &, Natomiast sktadowe stowarzyszonego wektora
wihasnego k&, (po uwzglednieniu warunku takiego
unormowania ich wartosci, by suma ich kwadratow
wynosita 1, czyli np. k,° + k,? + k, > = 1) okreslajg
katy jakie tworzy dana sktadowa czynnika g z po-
szczegblnymi osiami krystalicznymi (np. os defektu
zwigzana z g, jest odchylona od osi X o kat &, od osi
Y okatk,, od osi Z o kat k). Wszystkie wyznaczo-
ne wartosci wlasne i wektory wtasne mozna zebraé
razem i zapisa¢ pod postacig macierzy G, i K (utwo-
rzonych z odpowiednich wektoréw kolumnowych):

gf 0 0 ki kyp ki
Gp=|0 }13 0 K=\ky ky ki
0 0 g: ks ks ki

W ten sposdéb uzyskuje sie peina informacje
o orientacji defektu w sieci krystaliczne;.

Macierz K mozna jeszcze wykorzysta¢ do spraw-
dzenia poprawnosci wyniku uzyskanego z zastoso-
wania powyzszej procedury.

Po pierwsze macierz utworzona z wektoréw
wlasnych jest tozsama macierzy bedacej ztozeniem
trzech obrotow elementarnych (wokot trzech pro-
stopadlych osi). Tym samym mozna wymnozy¢
3 macierze elementarnych obrotéw wokét kolejnych
osi i przyrownac je do macierzy wektorow wlasnych
K. W ten sposob poznamy warto$ci katow o jakie
nalezy obroci¢ macierz diagonalng G, aby uzyskac¢
jej pierwotny/eksperymentalny charakter reprezen-
towany przez macierz G,.

Macierze elementarnych obrotow wokot wybra-
nej osi (X, Y, Z) o zadany kat (odpowiednio «, f,
y) maja postac:
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10 0
— obrdt wokot osi X oy=|0 cosa sina
[0 —sinx cosa
cosp 0 —sinf
— obrét wokot osi Y By=| 0 1 0
sinB 1 cosB |
cosy siny 0 -
— obrot wokot osi Z ¥,=|-siny cosy 0
0 0 1

Przy zatozeniu, ze obrotu dokonuje si¢ kolejno
wokot osi X, Y, Z iloczyn trzech kolejnych macierzy
obrotéw elementarnych (a, - 8, - y,) doprowadzi do
macierzy postaci:

cosficosy cosfsiny —sinfp
O=|sinctsinpcosy—cosasiny sin asinbetasiny +cosccosy  sin cccos p
cososinfcosy+sinosiny cosxcosf

coseesinsiny —sinecosy

Tak wigc chcge wyznaczy¢ macierz G, powstalg
po obrocie macierzy G, kolejno wokoét osi X, YiZ
odpowiednio o kat ¢, f3, y, nalezy wykona¢ dziatanie:
v, B e Ga By, gdy catkowity obrot
zapisze si¢ jako a, * B, y, = O, to cale przeksztal-
cenie zapisze si¢ skrotowo nastsepujaco:

G, =0" G, 0.

Majac zatem z jednej strony macierz obrotéw
0, a z drugiej macierz wektorow wilasnych K
utworzonych z kosinuséw kierunkowych i wiedzac
o ich tozsamosci (O = K), mozna przyréwnac ich
odpowiednie elementy sktadowe tak, aby uzyskaé
informacj¢ o katach obrotu (a, f, y) wokot poszcze-
gblnych osi (X, Y, Z).

I tak np.

k,, = - sinf, a zatem f = arcsin(-k,),

a nastgpnie k,, = sinacosf,

wige o = arcsin(k,,/cosf),

1 ostatecznie k,, = cosfsiny, wige y = arcsin(k ,/cosf).

Uzytecznos$¢ katow (a, f, y) wynika z mozliwosci
ich zastosowania do obrécenia macierzy diagonalne;j
G,, aby moc dokona¢ sprawdzenia poprawnosci
wyznaczonych parametrow poprzez ich poréwnanie
z wartos$ciami zanotowanymi w eksperymencie opi-
sanymi poprzez macierz G,.

W pierwszej czgsci tej analizy wykazano mozli-
wosc¢ przejscia od wynikow rzeczywistego ekspery-
mentu do parametrow opisujacych defekt (czyli od
G, do G, 1K), aw drugiej wskazuje si¢ na mozliwos¢
przeprowadzenia analizy w odwrotnym kierunku tj.
majac tylko informacj¢ o parametrach defektu mozna
odtworzy¢ wynik eksperymentu w celu sprawdzenia

poprawnosci otrzymanego wyniku (czyli od G, 1 K
do G)).

Istnieje jeszcze druga korzysé, ktora pozwala
na uniwersalne wykorzystanie tej procedury do
symulacji alternatywnych przebiegdw zaleznosci
sygnatu EPR w funkcji kata obrotu probki. Tzn.
mozna dowolnie obraca¢ defekt wzgledem struktury
krystalicznej i bada¢ jakie ma to konsekwencje na
przebieg zaleznosci katowych sygnatow EPR w wy-
branej plaszczyznie pomiarowej. Aby zrealizowac
to zadanie nalezy dokona¢ mnozenia macierzy G,
przez cosinusy kierunkowe, okreslone przez katy
(¢, ¢, 9,), jakie w czasie symulowanego pomiaru
utworzy kierunek pola magnetycznego wzgledem
trzech osi krysztatu (X, Y, Z). Dzialanie to pozwala
wyliczy¢ warto$¢ czynnika g przy dowolnej orien-
tacji przestrzennej, a tym samym odtworzy¢ ekspe-
rymentalne zalezno$ci wartosci czynnika g od kata
w wybranej ptaszczyznie.

g*=[cos((px ) cos(oy ) cos(o7)] | g3y vy giz || cos(oy)
2 2 2 .
87y 8vz 877 cos(9z)

Wykonanie tego dziatania prowadzi do réwnania:

2 .2 2
Exx 8xy 8zy {COS((P)()}

g =g, cos(p) +g° cos(p) +g°_ cos(p)+
+2g7 cos(p,) cos(p) +2g°  cos(p )cos(p)) +
+2g°_ cos(p,) cos(p))

Posta¢ ogdlna powyzszego wzoru jest malo
czytelna, ale np. chcac okresli¢ wartosci g, podczas
obrotu o kat ¢ wokot osi X (od osi Y do Z) nalezy
wykona¢ uproszczone dzialanie:

2 2 2
Exx 8xy 8zy 0

gb =[0cos(¢) sin(9)]| gXy gty g7z || cos(o)|=
2 2 2 /
8zy 8yz 877 Slﬂ((P)

2 2 2 . 2 2 .
=8yy cos(¢ ) +87zz sin(9 )" +28yz sin(¢ )cos(¢)

W powyzszym rownaniu wyrazenie [cos(g,)
cos(p,) cos(9,)| mozna byto zastapi¢ wyrazeniem
|0 cos(p) sin(p)|, poniewaz kosinusy kierunkowe
zwigzane sg relacja:

cos(p,)*+ cos(p,)*+ cos(p,)*=1,agdy ¢, =0,to ¢,
=90-¢,, wigc cos(p,) = sin(p,).

Alternatywnie mozna tez wyrazi¢ cosinusy kierun-
kowe za pomocg wspotrzednych sferycznych - wtedy
cos(p,) = sin(O)cos(P), cos(p,) = sin(@)sin(P),
cos(p,) = cos(O) (O to kat migdzy osig Z a wektorem
jednostkowym zwigzanym z kierunkiem pola magne-
tycznego, @ to kat miedzy osia X ukladu a rzutem
wektora jednostkowego na ptaszczyzne XY):
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g =g’ sin(®) cos(P)* + gzyvsin (®)’sin(P)* + g°_cos(®)*+
+ 2g2xysin(®)2 sin(®) cos(P) + 2g2yzsin(®) cos(0) sin(P) +
+2g%,_sin(0) cos(®) cos (D)

To drugie ogolne rozwigzanie uprosci si¢ rowniez
w przypadku $ledzenia zaleznosci gdy @ Iub © = 0
lub 90°.

g =g cos(®)+ g sin(®) +2¢° sin(P) cos(P)
g’ =g cos(@y+ g _sin(O) +2g*_sin(®) cos(®)
g =g cos(Oy+ g _sin(®) +2g*, sin(®) cos(O)

(Wyniki podano odpowiednio dla ptaszczyzny
obrotu XY, YZ, ZX).

Reasumujac - korzystajac z powyzszych wynikdéw
mozna przej$¢ droge od eksperymentu do wyzna-
czenia parametrow opisujacych defekt, sprawdzenia
ich poprawnosci z dokonanym pomiarem, a takze
wykona¢ symulacje potozenia linii sygnalu EPR
przy dowolnej orientacji defektu wzgledem struktury
krysztatu — co $wiadczy o uniwersalnosci tej metody.

Opisana powyzej procedura wyznaczania skta-
dowych tensora czynnika g cho¢ uniwersalna jest
jednak dos¢ pracochtonna. dlatego warto rozwazy¢,
czy istniejg przypadki, w ktérych mozna by wyko-
rzystac jakies wiasnosci uktadu do sprawniejszego
wyznaczania parametrow opisujacych defekt para-
magnetyczny w sieci krystaliczne;j.

* Procedura nr 2 — wykorzystujaca symetrie
krysztalu

Jak juz wspomniano na wstepie, drugi sposob po-
dejscia do problemu jest $cisle zwigzany z symetrig
badanego krysztatu. Oznacza to, ze chcac osiagnac
prostote rozwazan nalezy ograniczy¢ uniwersalnosc¢
metody prowadzac rozwazania dla wybranej arbitral-
nie symetrii krysztatlu. W prezentowanym przypadku
bedzie si¢ prowadzi¢ analize koncentrujac si¢ na
krysztatach o symetrii heksagonalnej (np. 6H-SIC).
Taka symetria krysztalu implikuje obecno$¢ szescio-
krotnej osi obrotu, co oznacza, ze jezeli w krysztale
tym zlokalizowany jest jakikolwiek anizotropowy
defekt punktowy odchylony od gtéwnej osi krysztatu,
to na skutek obecnosci symetrii b¢dzie miat on 6 toz-
samych fizycznie polozen w objetosci krysztatu. Z tej
przyczyny bedzie mozna spodziewac si¢ w widmie
EPR szesciu linii sygnatu od pojedynczego defektu.

Tak jak w poprzedniej procedurze, tak i tu, aby
pozna¢ wszystkie sktadowe czynnika g konieczny
jest obrét krysztalu w trzech wzajemnie prostopa-
dtych ptaszczyznach. W procedurze tej konieczne
jest by plaszczyzny obrotu krysztatu pokrywaty si¢
z podstawowymi plaszczyznami sieci krystalicznej
(o niskich wskaznikach #k/), wtedy ze wzglgdu na
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istniejace symetrie obraz zaleznosci katowych cze-
$ciowo si¢ upraszcza, tzn. zamiast spodziewanych
6 linii sygnatu EPR rejestruje si¢ obecnos¢ tylko
trzech lub czterech. Oczywiscie tak naprawde¢ nadal
obecnych jest 6 linii, ale cz¢$¢ z nich ma identyczny
przebieg zaleznosci katowych i o ich realnej obec-
nosci moze swiadczy¢ tylko zwigkszona amplituda
sygnatu. ewentualnie w przypadku obrotu probki
nie wokot gtownej osi krysztatu (co si¢ zdarza gdy
krysztat jest nieodpowiednio umocowany) widzi
si¢ wszystkie 6 linii, ale poza uwidocznieniem ich
realnej obecnosci, przypadek taki jest trudniejszy do
interpretacji, w zwigzku z czym nie ma praktycznego
zastosowania/wykorzystania.

Dla zarejestrowanych w kazdej z ptaszczyzn
zaleznos$ci potozenia sygnatu od kata obrotu, wy-
biera si¢ wycinek z zakresu od 0° do 90° rozpigty
pomiedzy osiami krystalicznymi i umieszcza si¢ je
jeden za drugim (w ustalonej kolejnosci) na jednym
zbiorczym wykresie.

Ponizej pokazano ilustracj¢ zmian zaleznosci
katowych sygnatu EPR dla przypadku odchytu osi
z defektu od osi z krysztatu o kat a = 0°, 30°, 60°
190°, gdy g,= 2, g, = 3, g, = 4. W omawianym
przypadku obrotu dokonano wokoét osi X defektu
co oznacza, ze o$ z defektu lezy w plaszczyznie
YZ krysztatu. Wykresy poszczegdlnych zaleznosci
katowych ustawiono w kolejnosci YZ, ZX, XY.

Analizujac powyzsze wykresy mozna poczynié
kilka spostrzezen, ktére postuzg w dalszej czesci
rozwazan, do latwiejszego interpretowania rejestro-
wanych zaleznosci katowych, w celu sprawnego
odczytywania z nich wartosci czynnika g i kata
odchytu osi defektu od osi krysztatu.

Po pierwsze mozna zaobserwowac, ze w plasz-
czyznie YZ, w ktorej to lezy os z defektu, obserwuje
si¢ 4 linie (nie liczac przypadku gdy kat odchytu
o.=0 lub 90°), a w pozostatych ptaszczyznach
tylko 3. Obserwacja ta pozwala juz na wstepie
stwierdzi¢ (majac jedynie surowe dane pomiarowe)
w jakiej ptaszczyznie lezy o$ defektu w badanym
przypadku.

Aby dokonac kolejnego kroku interpretacji nalezy
zgrupowac obserwowane linie w dwie podgrupy (na
Rys. 4 zaznaczone odpowiednio linig czerwong i nie-
bieska). Do pierwszej z nich bedg nalezaty linie zwig-
zane z defektem, ktory lezy bezposrednio w plasz-
czyznie obrotu. Do drugiej podgrupy beda nalezaty
linie zwigzane z defektem odchylonym o staly kat od
plaszczyzny obrotu na skutek istnienia rownowaznych
potozen tegoz defektu (wyniktych z symetrii kryszta-
hu). Aby rozréznic, ktoéra linia nalezy do ktorej grupy,
nalezy zbadac jej ciagto$¢ na styku trzech réznych
ptaszczyzn tzn. linia przechodzac np. z ptaszczyzny
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Rys. 3. Zaleznosci katowe potozenia sygnatu EPR w przypadku anizotropowego czynnika g, ktdrego jedna z osi jest

odchylona od osi Z krysztatu o kat a.

Fig. 3. Angular dependence of EPR signal position for anisotropic g-factor which one of the axis is inclined from the

axis of the crystal by an angle a.

YZ do ZX (czyli na osi Z krysztatu) powinna mie¢ ta
sama wartos¢. Nalezy zadba¢, aby wszystkie punkty
zszycia byly jednoznacznie okreslone. Jednoczesnie
nalezy zwroci¢ uwage, czy po dokonaniu calego
przejscia wartos¢ ta si¢ konsekwentnie odtwarza tzn.
przekonac si¢ czy nastepuje zszycie w punkcie leza-
cym na osi Y (j. przy przejsciu z plaszczyzny XY do
YZ, ktore leza na skraju Rys. 4).

1 4
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Rys. 4. Zaleznosci katowe potozenia sygnatu EPR w przy-
padku anizotropowego czynnika g, ktorego jedna z osi jest
odchylona od osi Z krysztatu o kat a = 30°.

Fig. 3. Angular dependence of EPR signal position for
anisotropic g-factor which one of the axis is inclined from
the axis of the crystal by an angle a = 30°.

Dalsza analize nalezy przeprowadzac jedynie na
liniach z pierwszej podgrupy, gdyz dla nich bedzie
to mozliwos$¢ zastosowania uproszczonych wzoréw
opisujacych zaleznos$ci katowe potozenia sygnatu.
A zatem mierzac ekstrema (maksimum i minimum)
linii pierwszej podgrupy w ptaszczyznie YZ mozemy
okresli¢ wartosci czynnika g dla osi Y i z defektu,
jednoczes$nie mozna podaé kat odchytu osi z defektu
od osi z krysztatu mierzac kat o o jaki oddalone sg
te ekstrema od osi krysztalu. W takim przypadku
moze powstaé niejasnos¢, ktora z wartosci ekstre-
mum (maksymalna czy minimalna) odpowiada ktorej
wartosci czynnika g i czy zatem kat odchytu wynosi
a czy 90-0, mamy wigc dwa warianty postgpowania
w tej sytuacji, ktorych uzytecznos¢ zalezy od réznicy
w wartosciach poszczegdlnych sktadowych czynni-
ka g. Standardowo/zasadniczo zaktada si¢ ze wartos¢
sktadowej z czynnika g jest bardziej wyrdzniona
wzgledem sktadowych X i Y. wigc przyjmuje si¢
wartos¢ najbardziej skrajng/ekstremalng z obecnych
we wszystkich ptaszczyznach. natomiast jesli brak
jest ewidentnej roznicy w sktadowych czynnika g
pozwalajacych jednoznacznie wyr6znic¢ os z defektu,
to jako rozstrzygnigcie tej kwestii nalezy przyjac
kat mniejszy od 45°, liczac od osi z krysztatu, i ar-
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bitralnie przypisa¢ go jednemu z ekstremow (np.
maksimum) jako warto$¢ sktadowej z czynnika g.

W ten sposéb z analizy przebiegu linii podgrupy
pierwszej w plaszczyznie YZ mozna ustali¢ war-
tos¢ g,, g, oraz kat odchytu a osi z defektu od osi
Z krysztalu. Ostatnim parametrem niezbednym do
pelnego opisu czynnika g defektu jest sktadowa g,,
ktéra to mozna bezposrednio odczyta¢ z wykresu
zaleznosci katowych linii podgrupy pierwszej jako
wartos¢ tych linii na osi X, czyli w punkcie zszycia/
styku ptaszczyzn ZX 1 XY krysztatlu (jej wartos$¢ nie
ulegta zmianie albowiem wokot tej osi dokonywat
si¢ obrét defektu).

Reasumujac przebieg linii EPR przynaleznych do
podgrupy pierwszej, w kolejnych obszarach rysunku
mozna opisac je za pomocg nastepujacych wzordw:
— dla ptaszczyzn (YZ):

g= \/g)z, cos? ((pia)+g§sin2 (pxa)

— dla ptaszczyzn (ZX):

g = g% cos? (¢ )+ g2 sin® (¢)

gdzie:
g = \/gzz cos? (oc)+g)2, sin’ (a)
— dla ptaszczyzn (XY):
_ (2. 2 2 2
g= \/gx cos” (¢ )+ gy sin” ()
gdzie:

gy = \/g}z, cosz(a)+g§sin2((x)

Na podstawie opisanej wyzej uproszczonej ana-
lizy nie mozna jednak nic powiedzie¢ na temat linii
z podgrupy drugiej, a to na skutek wspomnianego juz

odchyhu defektu od ptaszczyzny obrotu. Aby uzyskac
pewnos¢, ze rozwazania nasze s3 kompletne i spdjne,
nalezy do wszystkich obserwowanych linii zastoso-
wacé pelng procedure opisang na poczatku artykutu.
W przypadku kiedy dysponuje si¢ juz konkretnymi
wartosciami opisujacymi defekt, takie sprawdzenie
jest duzo prostsze i zasadniczo tylko formalne, cho¢
jednoczesnie umozliwia ono zasymulowanie przebie-
gu wszystkich obserwowanych linii EPR.

PODSUMOWANIE

W niniejszej pracy przedstawiono dwa sposoby
zanalizowania widm EPR utworzonych z linii opi-
sujacych zmiennos¢ potozenia sygnatu EPR na skali
pola magnetycznego podczas obrotu probki. Pierwsza
z tych procedur jest uniwersalna wzgledem symetrii
badanego krysztatu, jednak do jej realizacji potrzebne
jest kilkuetapowe dziatanie z licznymi krokami prze-
ksztalcen matematycznych, co czyni ja trudniejsza
w zastosowaniu. Druga z przedstawionych procedur
wychodzi od wiasnosci, ktore niesie ze sobg konkretna
symetria krysztatu. Wstepna ich analiza pozwala na
wyprowadzenie prostych wzorow i1 odczytanie poszu-
kiwanych parametrow wprost z wykresow, co czyni
ta procedure duzo efektywniejsza czasowo.
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Increasing demand for growing high quality laser
crystals puts a question about their most important
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parameters that one should concentrate on to get
a desired product which will exhibit best properties
in practical use. And by no means, this is a simple
question. Apart of the usual lasing properties as-
sociated with a special dopant in the host material
itself, one needs to consider another two lasing phe-
nomena, namely second (SHG) and higher harmonic
generation, and self-frequency doubling (SFD). Not
necessarily all of these three can meet altogether in
the same host material to yield in its best appearan-
ce in every case. We have made a review of basic
properties of gadolinium oxoborate GdCa,0(BO,),
(GdCOB) crystal and came to the conclusion that,



