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Ubersicht
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Elemente relativistischer Quantenmechanik
Berechnung des g-Tensors

Berechnung der Hyperfein-Wechselwirkung

Zusammenfassung




Was ist EPR?
Elektron Paramagnetische Resonanz

Aufspaltung der Energieniveaus durch (externe)
Magnetfelder

Spinsystem im Grundzustand (tiefe Temperaturen)

Resonante Absorption elektromagnetischer Strahlung
(z.B. Mikrowellen)
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EPR-Signal [rel. E.]

komplexeres EPR-Spektrum

Magnetfeld [mT]

Drei (doppel-)
Linien

Eine weitere
Linie

Woher kommt
welche Linie ?

Greulich-Weber, Zur Struktur
von Punktdefekte in SiC




Gesucht ist der Zusammenhang zur
mikroskopischen Struktur

— h
Bl Drei verschieden Einbauplatze fir N in SiC
- K2 |assen sich identifizieren
_ k, °Zwei quasi-kubische (k;&k;)
L oh Ein hexagonaler (h)
= |(1
L K2
AL i Stickstoff auf k,&Kk, liefert die 3 (Doppel-)Linien

mit groBer Aufspaltung und Stickstoff auf h die

6H-SIC zusatzliche Linie

Greulich-Weber, Zur Struktur
von Punktdefekte in SiC




Elemente relativistischer QM

Notwendigkeit einer relativistischen Beschreibung, da viele
Effekte die EPR beeinflussen relativistischer Natur sind

Wechselwirkung der Elektronen mit Kernen auch in
Kernnahe wichtig

Spin-Bahn-Kopplung spielt entscheidende Rolle




Relativistische Grundgleichung ist Dirac-
Gleichung

L oY L
lha— = {COUZ' + Bmc” + V}\P
{
mit7=p-<4 (Minimale Kopplung)

C
0 o, E, 0
ai: ,18: ,LIJ:
o, 0 0 -—E,

—_  —

:[@]
P

. -1
Kopplung grof3 & a0 : . E-V(r)
kleine Komponete ¢S_S(r)2mc¢L mut S 2mc?
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Berechnung des g-Tensors

Nach Foult-Wouthuysen-Transformation erhalt man




Berechnung der Hyperfein-WW

—

Kerne kdnnen magnetisches Moment haben 4, = gy iyl

Zusatzliche radialsymetrische B-Felder (bzw. Vektorpotentiale)

A(F) = A(F|) = A(r)

;1(7”) =Vx% =—/, xV(lj
4 r




Storungsrechnung 1.0rdnung

Dirac-Gleichung und H, als Storung H1 = {HD(ﬁ—EZj—HD(ﬁ)}
C

Da Dirac-Gleichung linear in p,

H, :HD(ﬁ—fzj—HD(if)
C

—_ — —>e iy i
= {com—ca—A+,Bm02 +€¢}—{CO(7Z'+ﬂmC2 +e¢}
B

—

—aA

AE,, = —e<\P‘07 - Z“P>




Oder mit groBer und kleiner Komponente:

ALy, = _e{<¢L &°2‘¢S>+<¢S‘&"’Z

5.))

Kopplung von groBer und kleiner Komponente zeigt
Hyperfein-WW als relativistischen Effekt !




Entkopplung

o7

¢S =8(r)

E—Vﬁql

2mc

4 mit SF)= {H

2mc

(G- A)s@)6 7)+ (6 7)o A)5F)

AE :_ZLI;QC<¢L ¢L>

AE,, 2S(F)A-7 iS(F)G(Ax 7)+i5{E x (215(?))}{¢L>)

_%’;w (\<¢L

4, )+ (4,
)

\
Bahnanteil




Bahnanteil

S(?)Z-E¢L> mit }1.13:...:"!_;’

)

Bedeutung nimmt Uber S mit Starke der Spin-Bahn zu

Orbit €
AEHF Za <¢L
mec

S(r)

Orbit €
— LI - ﬂ1<¢L

Flr leichte Kerne weniger relevant als fur schwere




Spinanteil

AEP" = — P <¢L GS(F)AxV +6&- px( S(F)1¢L>

6:S(F)(V < A)+ L>




Spinanteil
Spm - contact dzpal

AE;ZIII{')'OZ = (@, (7') {ﬁ[—» ’ 3(6°77)(ﬁ1 '7_;) s

Dieser Term beschreibt die Dipol-Dipol-WW von Kern- &
Elektronenspin (typische r3-Abhangigkeit)

Ist der anisotrope Anteil der HF-WW und im Experiment bei
Drehung der Probe zu beobachten



Spinanteil
Spm ol contact dzpol

tact 8 =\ =2 - —
AE " = ?ﬂ-ﬂ3<¢L‘S(’”)ﬂl '0-5(7”)‘¢L> IUB<¢L

\ )
|

Term I

L8 (o fxﬁ,-f)1¢L>

Der verschwindet im nicht relativistischen Grenzfall,
wahrend Term I gerade im bei relativistischer Rechnung wegfallt



Spinanteil
oS

nichtrelativistischer Grenzfall S(r)—1:>a— 0
r

1 oS- . —, A
i (2= /"I’?_G r /11'7’)1¢L>

ul

tact 8 NT 2D
MBS === 1y (S (P, - GO, ) - uB<¢L

Y/

AEIC_*;;tact,n.rel. . _?,UB,UI - (O)

mit 71, ,,(0) = (4, .,

G5 (F)

¢ > Magnetisierungs-
n.rel dichte

Falls diese nur in eine Richtung

m.(0) = (4, ., |c.0(F)

B ) =1 (0)—n"(0)



Spinanteil
relativistisch

coniac 872- —\ — —
AE - :_TIUB<¢£!S(V)/""'I 'O-O(r)‘¢L>_ﬂB<¢L

-—

1 oS1. _ _ .
a—[a-ylrz—(a-r)(yl-r)1¢L>

4
r-or

Flar kleine r divergieren die rel. s-artigen Wellenfunktionen
d(r) oc " mit A =1 -’ Z>

2
In Kernnahe gilt dann mit V(F)zzi
r
2 2
SH=— T SF)—— s,
2me’ + E - Z
r
S(F)M ‘2 o r2(/1—1)r e 0
L r—0 7



Spinanteil

relativistisch

contact 8 7= 1 aS — - =\ — =
AEye =—— <¢ |S(V/H1 O-O(”)‘¢L> /UB<¢L TP [O- /ulr2 —(O'-r)(,u, r)1¢L>
7y, 2
i /4 - mit 7, = Z€2 (Thomas - Radius) = 5, (7) = 1 3 D
or [(1+%wz)r+r%] c 4mr= Or
/4
contact,rel. _ —
AEr = _?/JB/UI

mit 7i,, = | 8, (F )R d*r



Spinanteil

AEcontact,rel.

Vergleich der beiden Falle liefert £ = N
Atom y 4 Ko

Si 14 1,022

Ge 22 1,144

Sn 50 1,421

Pb 82 3,000

Eine (skalar-)relativistische Rechnung wird also schon bei ,relativ
leichten™ Elementen noétig!



Zusammenfassung

EPR ist geeignet Defekte in FestkOorpern zu
identifizieren

Berechnung von g-Tensor & HF-WW von
modellierten Defekten erleichter dieses
Hyperfein-WW ,,relativ leicht"™ durch
Storungsrechnung zu bestimmen
Relativistische Effekte sind von
entscheidender Bedeutung



Danke fur die Aufmerksamkeit
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