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Ориентирование тетрагональных центров железа в KTaO3

электрическим полем
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Показано, что примесные центры Fe3+
K –O2−

i в кристалле KTaO3 в условиях приложенного к образцу
постоянного электрического поля E = 75 kV/cm оказываются ориентированными при температурах
T ≥ 120 K. При этом эффективное локальное поле, действующее на электрический дипольный момент
центра, превосходит приложенное поле в 7.6 раза.

Работа выполнена при поддержке Российского фонда фундаментальных исследований (грант № 99-02-
18319).

1. Упорядочение ориентации дефектных центров в
кристаллической решетке может быть создано тем или
иным анизотропным воздействием на кристалл. В [1]
было обнаружено и в [2] подробно исследовано выстра-
ивание тетрагональных центров Fe3+

K –O2−
i в кубическом

кристалле KTaO3 под действием поляризованного света.
Как показано в [2], механизмом выстраивания является
анизотропная перезарядка центров поляризованным све-
том, происходящая без реальной реориентации центра.

Согласно общепринятой модели [3,4], обсуждаемый
центр представляет собой комплекс из примесного иона
Fe3+, занимающего узел K+, и иона O2− в позиции
внедрения, расположенной рядом с Fe3+

K по одному из
направлений 〈100〉 кристалла. Таким образом, в кристал-
лической решетке KTaO3 существует шесть возможных
ориентаций центра (рис. 1).

Поскольку с обсуждаемым центром связан электри-
ческий дипольный момент (рис. 1), можно пытаться
упорядочить ориентацию центров Fe3+

K –O2−
i методом,

отличным от использовавшегося в [1,2], а именно с по-
мощью постоянного электрического поля, приложенного
к образцу. Как известно, необходимым условием для
ориентации дипольных центров внешним электрическим
полем является наличие его спонтанных (тепловых) ре-
ориентаций при температуре эксперимента. В работах [5]
авторы сделали вывод о наличии таких реориентаций
обсуждаемого центра при температуре T = 117−120 K
и определили величину барьера, разделяющего позиции
внедренного иона кислорода O2−

i (0.34± 0.02 eV).
2. Исследовались монокристаллы KTaO3 : Fe, выращен-

ные на физическом факультете университета г. Оснабрю-
ка, Германия, с содержанием железа в шихте 20 000 ppm.
Прямоугольные образцы с ребрами вдоль направлений
〈100〉 и типичными размерами 0.7 × 2 × 3 mm выре-
зались из монокристаллической були и исследовались
”as grown”. На грани 2 × 3 mm наносились электроды
из серебряной пасты.

Спектры ЭПР регистрировались на стандартном спек-
трометре SE/X 2544 X-диапазона в жидком азоте или

в струе его паров. В последнем случае температура
стабилизировалась с точностью ±1 K.

В экспериментах как в жидком, так и в газообразном
азоте использовались электрические поля величиной до
150 kV/cm.

Оптическое выстраивание центров Fe3+
K –O2−

i под дей-
ствием поляризованного света наблюдалось в [1,2] при
температуре T = 78 K. Очевидно, такой метод упорядо-
чения ориентации центров тем эффективнее, чем меньше
вероятность тепловых реориентаций центра при темпе-
ратуре эксперимента. При T = 78 K созданная светом
степень выстраивания центров сохраняется в темноте
неопределенно долгое время, т. е. тепловые реориента-
ции при этой температуре не происходят. С другой сто-
роны, как уже отмечалось, необходимым условием для
ориентирования центров внешним электрическим полем
является наличие его тепловых реориентаций. Из изло-

Рис. 1. Центр Fe3+
K –O2−

i в кристаллической решетке KTaO3

(одна из шести возможных ориентраций). На рис. 2 и 3 поле
E прикладывалось по направлению [010], а поле H было
отклонено от [010] на углы θ1 или θ2.
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Рис. 2. Расщепление линии ЭПР в электрическом поле при T = 78 K. Две компоненты соответствуют центрам с дипольными
моментами, направленными по полю и против него. E ‖ [010], E = 92 kV/cm. H ⊥ [001], ∠(H, E) = θ1 = 18◦.

женного ясно, что ориентирование центров Fe3+
K –O2−

i во
внешнем электрическом поле не должно наблюдаться
при T = 78 K; для его наблюдения необходимы более
высокие температуры.

Проведенные эксперименты подтвердили эти сообра-
жения. На рис. 2 показана запись ЭПР линии, соответ-
ствующей центрам с тетрагональной осью вдоль [010],
при T = 78 K в поле E = 92 kV/cm, приложенном
вдоль оси указанных центров. (Поле H составляло угoл
θ1 = 18◦ с тетрагональной осью центров — ориентация,
соответствующая максимальной величине расщепления
линий исследуемого центра [6]). Как видно, линия
расщепилась на две равные компоненты, причем вели-
чина расщепления (19 Oe) достаточно велика, она вдвое
превосходит исходную ширину линии. Таким образом,
число центров с дипольным моментом, направленным
по полю, оказывается при T = 78 K равным числу
центров с дипольным моментом против поля и остается
таким неопределенно долгое время. Это значит, что при
T = 78 K внешнее электрическое поле не приводит к
ориентированию центров (хотя, как будет показано в
п. 4, при этом pEloc/kT > 4, где Eloc — эффективное
локальное поле, действующее на диполь центра), т. е.
тепловые реориентации центра при этой температуре не
осуществляются.

Эксперименты с электрическим полем, проведенные
при более высоких температурах, позволили зарегистри-

ровать реориентацию центров, начиная с T ≈ 120 K.
При этом для количественных измерений степени ори-
ентирования оказалось более удобным сравнивать не
интенсивности расщепленных полем компонент одной
и той же линии, а интенсивности линий, соответству-
ющих ориентации центра вдоль различных осей 〈100〉.
Была использована ориентация магнитного поля, когда
H отклонено от направления [110] на 1−2◦ в плоскости
(001); при этом вблизи H = 1500 Oe наблюдаются две
линии (рис. 3, a), одна из которых соответствует двум
центрам с тетрагональной осью по [010], параллель-
ной E, а другая — двум другим центрам с осью по [100],
перпендикулярной E.

На рис. 3 показаны характерные записи двух указан-
ных линий при T = 122 K (без поля и в полях 47
и 75 kV/cm), полученные после длительной выдержки
образца в поле. В поле 75 kV/cm отношение интеграль-
ных интенсивностей двух упомянутых линий приблизи-
тельно в 4 раза отличается от того же отношения в
нулевом поле. Оценивая степень выстраивания фактором
η = (I‖ − I⊥)/(I‖ + I⊥), где I‖ и I⊥ — интенсивности
двух использованных линий, получим η = 0.6. Таким
образом, наличие тепловых реориентаций исследуемого
центра при T = 122 K не вызывает сомнений.

4. Полученные экспериментальные данные позволяют
определить величину произведения peffE (peff — эффек-
тивный дипольный момент, соответствующий наблюдае-
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Рис. 3. Изменения в электрическом поле E ‖ [010] ин-
тенсивности двух ЭПР линий, соответствующих различным
ориентациям центра Fe3+

K –O2−
i , при T = 122 K. E = 0 (a);

47 kv/cm (b); 75 kV/cm (c). ∠(H, E) = θ2 = 43.5◦. Около
линий указаны ориентации центров, вносящие вклад в данную
линию (рис. 1).

мой степени ориентации диполей во внешнем поле E) и,
следовательно, найти peff

peff = 30.4eÅ = 146D.

C другой стороны, известная структура исследуемого
центра позволяет прямо оценить величину его диполь-
ного момента pc (полагая в соответствии с результатами
теоретических расчетов [7], что расстояние между иона-
ми Fe3+

K и O2−
i близко к 2 Å)

pc
∼= 2e× 2Å = 4eÅ = 19.2D.

Из сравнения величин peff и pc следует, что эффективное
локальное поле Eloc, действующее на диполь центра,
существенно превосходит приложенное поле E

Eloc = (7.6 ± 0.8)E.

Диполь центра, очевидно, не может рассматриваться
как точечный (его плечо равно половине постоянной
решетки), поэтому не удивительно резкое отличие най-
денной величины Eloc от расчетной величины локального
поля в точке кристаллической решетки KTaO3, имеющей

окружение кубической симметрии [8],

E(cub)
loc =

ε + 2
3

E ∼= 170E

(диэлектрическая постоянная ε для KTaO3 при
T = 122 K — около 500).

Из изложенного ясно, что экспериментально наблюда-
емая высокая степень ориентирования центров в сравни-
тельно небольшом внешнем поле обусловлена как боль-
шим отношением Eloc/E, так и значительной величиной
дипольного момента центра.
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