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�à¥¤«®¦¥  ¬®¤¥«ì ªà¨áâ ««  Lu2SiO5 á ¯à¨¬¥áï¬¨ æ¥à¨ï ¨ à ááç¨â ë í¥à£¨ï ®¡à §®¢ ¨ï

¤¥ä¥ªâ®¢, à¥« ªá æ¨¨ ¨®®¢ ¨ ¨§¬¥¥¨¥ ¯®â¥æ¨ «®¢ � ¤¥«ã£  ¯à¨ ®¡à §®¢ ¨¨ ¤¥ä¥ªâ®¢.
� áç¥âë ¯®ª §ë¢ îâ, çâ® á í¥à£¥â¨ç¥áª®© â®çª¨ §à¥¨ï ¡®«¥¥ ¢ë£®¤ë¬ ï¢«ï¥âáï § ¬¥é¥¨¥ ¨®®¬
æ¥à¨ï ¨®  «îâ¥æ¨ï ¢ ¯®§¨æ¨¨ Lei.

�¥«ì  áâ®ïé¥© à ¡®âë — á®§¤ ¨¥ ”áâ â¨ç¥áª®©”
(¢ á¬ëá«¥ ¬¥â®¤  ¬®«¥ªã«ïà®© áâ â¨ª¨) ¬®¤¥«¨ LSO
(Lu2SiO5) á ¯à¨¬¥áï¬¨ æ¥à¨ï ¨ ¯à®¢¥¤¥¨¥ á®®â¢¥â-
áâ¢ãîé¨å à áç¥â®¢ (í¥à£¨© ®¡à §®¢ ¨ï ¤¥ä¥ªâ®¢,
à¥« ªá æ¨© ¨®®¢ ¨ ¨§¬¥¥¨© ¯®â¥æ¨ «®¢ � ¤¥-
«ã£  ¯à¨ ®¡à §®¢ ¨¨ ¤¥ä¥ªâ®¢). �®«ãç¥ë¥ ¯à¨
íâ®¬ à¥§ã«ìâ âë ï¢«ïîâáï ¯à®¬¥¦ãâ®çë¬ íâ ¯®¬

¤«ï ª¢ â®¢®-å¨¬¨ç¥áª¨å à áç¥â®¢ á®®â¢¥âáâ¢ãîé¨å
¤¥ä¥ªâ®¢.
�à¨áâ «« LSO (¯à®áâà áâ¢¥ ï £àã¯¯  á¨¬¬¥-

âà¨¨ B2/b, ¯ à ¬¥âàë í«¥¬¥â à®© ïç¥©ª¨ (��):
a = 14.34, b = 10.31 ¨ c = 6.69, β = 122.39◦)
á®¤¥à¦¨â è¥áâì¤¥áïâ ç¥âëà¥ ¨®  ¢ í«¥¬¥â à®©

ïç¥©ª¥: ¢®á¥¬ì ¨®®¢ «îâ¥æ¨ï ¯¥à¢®£® â¨¯  (Lu1),
¢®á¥¬ì ¨®®¢ «îâ¥æ¨ï ¢â®à®£® â¨¯  (Lu2), ¢®á¥¬ì

¨®®¢ ªà¥¬¨ï (Si) ¨ á®à®ª ¨®®¢ ª¨á«®à®¤  ¯ïâ¨

â¨¯®¢ ¯® ¢®á¥¬ì ¨®®¢ ª ¦¤®£® â¨¯  (O1, O2, O3, O4,
O5) [5].
�®áâà®¥¨¥ ”áâ â¨ç¥áª®©” ¬®¤¥«¨ ªà¨áâ ««  ®¡ëç-

®  ç¨ ¥âáï á ¯®¤¡®à  ¯®â¥æ¨ «®¢. �«ï ¬®¤¥«¨à®-
¢ ¨ï á¢®©áâ¢ ªà¨áâ ««  LSO ¨á¯®«ì§®¢ « áì áâ -
¤ àâ ï ä®à¬  ¯ àëå æ¥âà «ìëå ¯®â¥æ¨ «®¢

¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï ¬¥¦¤ã ¨® ¬¨ â¨¯  �®à –� ©¥à –
¢ -¤¥à-�  «ìá . �¥ ¨¬¥ï ¢®§¬®¦®áâ¨ ¢ë¯®«¨âì

” áâ®ïéãî” (á¬.,  ¯à¨¬¥à, [2]) ¯à®æ¥¤ãàã ¯®¤¡®à ,
§ ç¥¨ï ª®áâ â ¤«ï ¯®â¥æ¨ «®¢ ¬ë ¢ë¡¨à «¨ ¨§

á®®¡à ¦¥¨© ”¯®¤®¡¨ï” ( ¯à¨¬¥à, ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥
¬¥¦¤ã ¨® ¬¨ Si4+ ¨ O2− ¢ ªà¨áâ ««¥ LSO ¯®« £ -
«®áì à ¢ë¬ â ª®¢®¬ã ¤«ï ªà¨áâ ««  SiO2 [3]. �¥-
§ã«ìâ âë ¯à¨¢¥¤¥ë ¢ â ¡«. 1. �®ë Lu3+ ¨ Si4+ áç¨-
â îâáï ¥¯®«ïà¨§ã¥¬ë¬¨. �«ï ®¯¨á ¨ï í«¥ªâà®-
®© (¡¥§ë¥àæ¨®®©) ¯®«ïà¨§ æ¨¨ ¨®®¢ ª¨á«®à®¤ 
¨á¯®«ì§®¢   ®¡®«®ç¥ç ï ¬®¤¥«ì �¨ª –�¢¥àå ã§¥à 
(Dick–Overhauser shell model) á® á«¥¤ãîé¨¬¨ ¯ à ¬¥-
âà ¬¨: § àï¤ ®¡®«®çª¨ ¨®  Y = −2.8107|e|, ª®áâ -
â  á¢ï§¨ ”ï¤à®–®¡®«®çª ” k = 46.13 eV/Å.
� ¨¡®«¥¥ ¨â¥à¥áë¬ á â®çª¨ §à¥¨ï ¯à ªâ¨ç¥áª¨å

¯à¨¬¥¥¨© ¤¥ä¥ªâ®¬ ¢ ªà¨áâ «« å LSO ï¢«ï¥âáï

¤¥ä¥ªâ § ¬¥é¥¨ï ¨®®¢ «îâ¥æ¨ï ¢ ¯®§¨æ¨ïå 1 ¨ 2
(Lu1, Lu2 ¨®®¬ æ¥à¨ï (Ce3+). �¥â®¤®¬ ¬®«¥ªã-
«ïà®© áâ â¨ª¨ ¯® ¯à®£à ¬¬¥ MOLSTAT [5] ¡ë«¨
à ááç¨â ë í¥à£¨¨ § ¬¥é¥¨ï ¨®®¢ «îâ¥æ¨ï ¨®®¬

æ¥à¨ï,   â ª¦¥ à¥« ªá æ¨¨ ¡«¨¦ ©è¨å ª Lu1 ¨ Lu2

¨®®¢ ª¨á«®à®¤  ¨ ¨§¬¥¥¨¥ ¯®â¥æ¨ «®¢ � ¤¥«ã£ 

  ¨å. �®â¥æ¨ «ë ¯ à®£® ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï ”æ¥à¨©–
ª¨á«®à®¤” ¢§ïâë ¨§ [4] A = 875 eV, R0 = 0.3977 Å,
  ª®à®âª®¤¥©áâ¢ãîé¥¥ ¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥ ¨®  æ¥à¨ï á

¤àã£¨¬¨ ¨® ¬¨ ªà¨áâ ««  LSO ¯®« £ ¥âáï à ¢ë¬

ã«î ¢á«¥¤áâ¢¨¥ ¨å ã¤ «¥®áâ¨.

� áç¥âë ¯®ª §ë¢ îâ, çâ® á í¥à£¥â¨ç¥áª®© â®çª¨

§à¥¨ï ¡®«¥¥ ¢ë£®¤ë¬ ï¢«ï¥âáï § ¬¥é¥¨¥ ¨®®¬

æ¥à¨ï ¨®  «îâ¥æ¨ï ¢ ¯®§¨æ¨¨ Lu1: í¥à£¨ï § ¬¥é¥-
¨ï Ce3+ → Lu1 à ¢  +6.90 eV,   í¥à£¨ï § ¬¥é¥¨ï
Ce3+ → Lu2 à ¢  +7.25 eV, â. ¥.   0.35 eV ¡®«ìè¥.
� ®¡®¨å á«ãç ïå í¥à£¨ï § ¬¥é¥¨ï ¯®«®¦¨â¥«ì ,
â ª ª ª ¨®ë© à ¤¨ãá ¨®  æ¥à¨ï ¡®«ìè¥ ¨®®-
£® à ¤¨ãá  ¨®  «îâ¥æ¨ï. �®«ãç¥ë¥ à¥§ã«ìâ âë

ª®àà¥«¨àãîâ á íªá¯¥à¨¬¥â «ìë¬¨ ¤ ë¬¨ [6] ¨
¯®¤â¢¥à¦¤ îâ ¯à¥¤¯®«®¦¥¨¥, ¢ëáª § ®¥ ¢ [6], ®
§ ¬¥é¥¨¨ ¨®  Ce3+ «îâ¥æ¨¥¬ ¢ ¯®§¨æ¨¨ 1.

� â ¡«. 2 ¯à¨¢¥¤¥ë á¬¥é¥¨ï ¨®®¢ ª¨á«®à®¤ ,
ï¢«ïîé¨åáï ¡«¨¦ ©è¨¬¨ á®á¥¤ï¬¨ ¨®®¢ «îâ¥æ¨ï

¯à¨ ¨å § ¬¥é¥¨¨ ¨®®¬ æ¥à¨ï. � ª + ã á¬¥é¥¨©

dR ®§ ç ¥â à¥« ªá æ¨î ¨®®¢ ª¨á«®à®¤  ®â ¨®  æ¥-
à¨ï ( àã¦ã),   § ª − ®§ ç ¥â à¥« ªá æ¨î ª ¨®ã

æ¥à¨ï (¢ãâàì), ¯à¨ íâ®¬ á¬¥é¥¨ï ®ª §ë¢ îâáï ¥

¢á¥£¤  à ¤¨ «ìë¬¨. �¥á¬®âàï   â® çâ® § ¬¥é¥¨¥
Ce3+ → Lu1, Lu2 ï¢«ï¥âáï ¥©âà «ìë¬ ¤¥ä¥ª-
â®¬ ªà¨áâ ««¨ç¥áª®© à¥è¥âª¨, ¬ë  ¡«î¤ ¥¬ ¤®áâ -
â®ç® ¡®«ìè¨¥ á¬¥é¥¨ï ¨®®¢ ª¨á«®à®¤  (¯®àï¤ª 
0.1 Å ≈ 6 % ®â ¬¨¨¬ «ì®£® ¬¥¦¨®®£® à ááâ®ï¨ï

¢ ªà¨áâ ««¥ LSO, à ¢®£® Rmin ≈ 1.6 Å). �á«¥¤áâ¢¨¥
â®£® çâ® ¨®ë© à ¤¨ãá ¨®  æ¥à¨ï ¡®«ìè¥ à ¤¨ãá 

¨®  «îâ¥æ¨ï, á¬¥é¥¨¥ ¨®®¢ ¯à®¨áå®¤¨â  àã¦ã

(®â ¨®  Ce3+), §  ¨áª«îç¥¨¥¬ ¨®  ª¨á«®à®¤  O1,
á¨«ì® ã¤ «¥®£® ®â ¯®§¨æ¨¨ Lu1.

� ¡«¨æ  1. �®áâ âë ¯ àëå ¯®â¥æ¨ «®¢ ¤«ï ij-¯ àë
¨®®¢

�¨¯ë ¨®®¢
Aij, eV Roij , Å

Cij, �¨â¥à âãà-

i j eV·Å6  ï ááë«ª 

Lu O 1347.0 0.3430 – [4]
Si O 998.0 0.3455 – [3]
O O 22760.0 0.1490 20.37 [2]

491



492 �.�. � à ªá¨, �.�. �®¡®«¥¢, �.�. �ã§¥æ®¢, �.�. �¥¤ 

� ¡«¨æ  2. �¬¥é¥¨ï (∆R) ¨®®¢ ª¨á«®à®¤  ¯®á«¥ § ¬¥-
é¥¨ï Ce3+ → Lu3+

1 , Lu3+
2 ¢ ª®®à¤¨ æ¨®ëå ¯®«¨í¤à å

LuO7 ¨ LuO6 (R — ¬¥¦¨®®¥ à ááâ®ï¨¥ Ce–O)

�¨¯ ¨®  Ce3+ → Lu3+
1 Ce3+ → Lu3+

2

ª¨á«®à®¤  R Å ∆R, Å R, Å ∆R, Å

O1 2.301 +0.065 2.227 +0.072
O′1 3.148 −0.049 – –
O2 2.110 +0.099 – –
O′2 2.396 +0.054 – –
O3 2.182 +0.072 2.252 +0.063
O4 – – 2.190 +0.074
O′4 – – 2.191 +0.082
O5 2.089 +0.076 2.101 +0.084
O′5 2.400 +0.074 2.244 +0.078

� ¡«¨æ  3. �®â¥æ¨ «ë � ¤¥«ã£  Vmad ¨®®¢ ¢ í«¥¬¥-
â à®© ïç¥©ª¥ LSO ¢ á«ãç ¥ ¨¤¥ «ì®£® ªà¨áâ ««  ¨ ¯à¨

§ ¬¥é¥¨¨ Ce3+ → Lu3+
2 ¢ ª®®à¤¨ æ¨®ëå ¯®«¨í¤à å

LuO7 ¨ LuO6

�¨¯ ¨® 
Vmad, a. u.

�¤¥ «ìë©
Ce3+ → Lu3+

1 Ce3+ → Lu3+
2ªà¨áâ ««

Lu1(Ce) −1.151 −1.069 –
Lu2(Ce) −1.172 – −1.087

O1 0.955 0.984 0.977
O′1 0.955 0.977 –
O2 0.962 0.988 –
O′2 0.962 0.992 –
O3 0.979 0.995 1.008
O4 0.972 – 0.995
O′4 0.972 – 1.001
O5 0.822 0.838 0.847
O5 0.822 0.837 0.838

� â ¡«. 3 ¯à¨¢¥¤¥ë ¯®â¥æ¨ «ë � ¤¥«ã£  (Vmax)
  ¨® å Lu1, Lu2 ¨ ¨å ¡«¨¦ ©è¨å á®á¥¤ïå ¯à¨ ¯®á«¥-
¤®¢ â¥«ì®© § ¬¥¥ Lu1   Ce3+ ¨ Lu2  Ce3+ (¢ a.u.).
�§¬¥¥¨¥ ¯®â¥æ¨ «®¢ � ¤¥«ã£  ®¡ãá«®¢«¥® à¥-
« ªá æ¨¥© ¡«¨¦ ©è¨å ¨®®¢ ª¨á«®à®¤ . �¨¤®, çâ®
¨§¬¥¥¨¥ ¯®â¥æ¨ «®¢ � ¤¥«ã£  ¢ ¯®§¨æ¨ïå Lu1,
Lu2 ¤®¢®«ì® § ç¨â¥«ì® (¤®áâ¨£ ¥â 0.1 a.u.),   ¯®§¨-
æ¨ïå ¨®®¢ ª¨á«®à®¤  ¥ ¯à¥¢ëè ¥â 0.03 a.u. �® ¢á¥å
á«ãç ïå § ¬¥  ¨®  «îâ¥æ¨ï ¨®®¬ æ¥à¨ï ¯à¨¢®¤¨â

ª ã¢¥«¨ç¥¨î § ç¥¨© ¯®â¥æ¨ «®¢ � ¤¥«ã£   

ª¨á«®à®¤ëå ¯®§¨æ¨ïå.

�®¤ç¥àª¥¬, çâ® ¨á¯®«ì§ã¥¬ ï ¬¥â®¤¨ª  ¯à¨¬¥-
¨¬  ª è¨à®ª®¬ã ª« ááã ¨§ª®á¨¬¬¥âà¨çëå ªà¨-
áâ ««®¢, á®¤¥à¦ é¨å ¯à¨¬¥áë¥ ¨ á®¡áâ¢¥ë¥ ¤¥-
ä¥ªâë. �à¨ íâ®¬ ¯®«ãç ¥¬ë¥ à¥§ã«ìâ âë (¯®¬¨¬®
§ ¤ ç ¨§ ®¡« áâ¨ ¬®«¥ªã«ïà®© áâ â¨ª¨) ï¢«ïîâáï
¥®âê¥¬«¥¬®© ç áâìî ¨áå®¤ëå ¤ ëå ¤«ï â¥®à¥â¨-
ç¥áª¨å à áç¥â®¢ í«¥ªâà®®© áâàãªâãàë ¯à¨¬¥áëå

ªà¨áâ ««®¢.

� ¡®â  ¡ë«  ¢ë¯®«¥  ¡« £®¤ àï £à â ¬ �®á-
á¨©áª®£® ä®¤  äã¤ ¬¥â «ìëå ¨áá«¥¤®¢ ¨©

(ò 95-03-08021 ¨ 96-02-19785-a) ¨ �®áã¤ àáâ¢¥®£®

ª®¬¨â¥â  �� ¯® ¢ëáè¥¬ã ®¡à §®¢ ¨î.
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