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Р Е Ф Е Р А Т

Отчет 24с., 10 табл., 26 источников.
ТУЛИЙ, КРИСТАЛЛИЧЕСКОЕ ПОЛЕ, ИН ТЕНСИ ВНОСТИ

М ЕЖ М УЛЬТИПЛЕТНЫ Х ПЕРЕХОДОВ, ОПТИЧЕСКИЕ ЦЕНТРЫ .
Объектом исследования являются лазерные кристаллы и стекла, 

активированные ионами Т т 3+
Цель работы -  разработать методы, алгоритмы и комплект программ для 

описания и предсказания спектроскопических свойств лазерных материалов, 
активированных ионами Т т ’

В процессе работы проводились только теоретические исследования и 
компьютерное моделирование основных оптических свойств.

В результате исследования впервые были предсказаны характеристики 
интенсивности поглощения люминесценции иона Тш 3+ в кристалле LiYF4 на 
основе анализа тонких деталей штарковской структуры мультиплетов.

Выполнено компьютерное моделирование оптических центров с ионами 
Тш3+ в стекле и сделан вывод, что увеличить выход лю минесценции на 
важном с точки зрения практического применения переходе 3 Я 4 - > 3 F4 можно, 
синтезируя стекла с оптическими центрами кубической симметрии.

Степень внедрения рекомендации по синтезу стекол с оптическими 
центрами перспективной симметрии переданы в Институт молекулярной и 
атомной физики для экспериментальной проверки.
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ВВЕДЕНИЕ

Современный уровень развития лазерной техники, оптоэлектроники, 
информатики и сенсорики требует создания новых материалов с заданным 
комплексом свойств. Перспективными для данных целей являются 
обладающие высокими эксплуатационными параметрами материалы на основе 
силикатов и боратов, активированные ионами переходных и редкоземельных 
элементов. В настоящее время такие материалы использую тся в качестве 
активных сред лазеров и усилителей, оптических волноводов, 
лю минесцентных преобразователей оптического излучения и ионизирующ ей 
радиации, биологических материалов и т. д. Сущ ественного прогресса в 
синтезе новых перспективных материалов можно достичь только с помощью 
методов компьютерного моделирования спектроскопических свойств, при 
этом надо иметь в виду, что методы расчета спектроскопических свойств 
кристаллов более устоявшиеся, чем методы расчета свойств неупорядоченных 
сред.

В связи с этим методы описания и прогнозирования спектроскопических 
свойств сначала проверяются на кристаллах. Компьютерное моделирование 
базируется на предположении [ 1 ] о существовании корреляции между 
интенсивностями электрических дипольных переходов и тонкими деталями 
штарковской структуры мультиплетов. Основой такого предположения 
является тот факт, что для редкоземельных ионов, занимаю щ их в кристалле 
нецентрально-симметричные положения, примесь одних и тех же нижайших 
по энергиям возбужденных конфигураций частично снимает запрет на 
внутриконфигурационные f - f  переходы и дает заметный вклад в энергию 
штарковских уровней.

В работе [2] существование этой корреляции было подтверж дено для 
иона TmJ* в Y 3AI5O 12, где при описании ш тарковской структуры мультиплетов 
с помощью гамильтониана кристаллического поля в приближении 
промежуточного по силе межконфигурационного взаимодействия [3] были 
определены не только параметры кристаллического поля четной симметрии, 
но и параметры ковалентности и нечетные параметры кристаллического поля. 
Затем с помощью определенных таким образом параметров ковалентности и 
нечетных параметров кристаллического поля были вычислены параметры 
интенсивности, которые находились в удовлетворительном согласии с 
экспериментальными значениями.

В случае подтверждения существования корреляции между тонкими 
деталями штарковской структуры мультиплетов и интенсивностями 
электрических д и п о л ьн ы х /1/п е р е х о д о в  для других ионов, ее можно было бы 
использовать для предсказания важных спектроскопических свойств 
редкоземельных ионов в лазерных кристаллах и стеклах или для
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взаимосогласованного описания ш тарковской структуры и характеристик 
интенсивности поглощения и люминесценции. Такое взаимосогласованное 
описание актуально для верификации экспериментальных результатов.

С целью проверки выше упомянутой корреляции выполнено описание 
штарковской структуры иона Т т 3̂  в LiY F4, а затем на основе полученных 
результатов выполнен расчет параметров интенсивности. Основанием для 
выбора кристалла LiYF4 :Tm3+ послужили следующ ие обстоятельства. 1) 
известны экспериментальные значения энергии ш тарковских уровней, 2 ) при 
кристаллическом расщеплении мультиплеты не перекрываются, 
следовательно, нет проблем с идентификацией уровней 3) в работах [4,5] было 
показано, что удовлетворительного описания штарковской структуры можно 
достичь только при учете влияния возбужденных конфигураций.
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