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�����	�� 

�6&�6 "$� 5$!��&�/��"����+0 '���+0, � �)*���+0 �&� �& %�'���� 

5$!��&�/��" % /�" ' / 5��$"& �� (  ��&�/�(��"� (  &�# ���!� (23�), �&�'!"�%�1�" 

! 6 , ' % ���  !� 8�)9 � %&�/1 �/$)9 �& ��')&), $ " &)9 % 6 ��-��!"%� !�)*��% 

��% #/ 8�  " *�  &�-�"� �� 6)/�(�. 
 !%1#� ! 5"�/ ��)'�%�"����  � 1%����� �& (&�//, 

�%" /�"�#�&)94�0 "�$�� %+*�!����1. 	��6 ��� � �)�1&�+� �# ��0 – 5"  EPR-NMR 

�& (&�//�, &�#&�6 "����1 % ����'� �& .�!! & / �8 � / �. ��,� / (John A. Weil) % 

���%�&!�"�"� ��!$�*�%���, � Visual EPR/ENDOR, &�#&�6 "����1 �& .�!! & / �&�*�%+/ % 

���%�&!�"�" �!��6&9$�, ��&/���1. 

�6� %+-� ��&�*�!����+� �& (&�//+ �/�9"  *��� / 4�+, .�#�$ -

/�"�/�"�*�!$�, ����&�", � #% �194�, %+! $ $�*�!"%���)9  6&�6 "$) 

5$!��&�/��"����+0 '���+0, �   6��/ �& (&�//�/ �&�!)4  '�� ��' !"�" $: ��)' 6!"%  

&�6 "+ ! ��/� �& !" /) � ��# %�"��9. ��+/� !� %�/�, �� 0%�"��" �& !" (  � 

��")�"�%� (  ��"�&.�,!� %% '� (� % EPR-NMR �& (&�//� � %+% '�) '���+0: �& (&�//+ 

&�6 "�9" ��  !� %� %0 '�+0 .�,� %, . &/�" $ " &+0 �&�'!"�%�1�" ! 6 , ' % ���  

!� 8�+, ��( &�"/. 
 / �, 6�$���%&!$ , &�6 "� [8] 6+� ! #'�� )' 6�+, %��-��, 

��"�&.�,! '�1 ! #'���1 %0 '�+0 .�,� % '�1 EPR-NMR �& (&�//+, �  ��' !"�" *� !"� 

!����.�*�!$�0 % #/ 8� !"�, $���'!$ , �& (&�//+, �&�%��� $ ! #'���9 % ��!"�")"� 

��#�$� �& (&�//+ «VirtualEPR Spectrometer».  

«VirtualEPR Spectrometer» �&�'!"�%�1�" ! 6 , !�/)�1��9 .)�$�� ����� !"� 

��!" 14�(  23� !��$"& /�"&�. 
 �& (&�//� #�'�9"!1 �� " ��$  %�)"&����� ��&�/�"&+ 

���"& %, �  � %��-��� )!� %�1 5$!��&�/��"�. 
 &�#)��"�"� �& %�'���1 %�&")����+0 

 �+" % ! � / 4�9 &�#&�6 "��� , �& (&�//+, %+*�!�1�"!1 "� &�"�*�!$�, 23� !��$"& 

�!!��')�/ ( (+0) ���"&�( %), #�%�!�/ !"� $ " & (   "  &���"���� $&�!"���� % 

�& !"&��!"%�, �(  "�/��&�")&+, *�!" "+ � / 4� !"� 5��$"& /�(��"� (  �#�)*���1, � 

"�$8�  " ��&�/�"& % ���"&�,  6&�#)94�0 �(  !���-��/���" ����, / 8�  ! ��($ !"�9 

�& !��'�"�. 	�(�1'� !"� &�6 "+ ! �& (&�// , �&�'��" �,  (& /� � #��*���� % )*�6�+0 

���10. ��� / 8�" 6+"� � ��#�� $�$ ��)*� /) ! "&)'��$), "�$ � �&�� '�%�"��9 

)��%�&!�"�"� � !")'��").  

�4�"����+� �!!��' %���1, %$�9*�94�� % !�61 $�$  �&�'������ !"&)$")&+ 

���"&�, "�$ �  �&�'������ ��&�/�"& % /�0���#/� &���$!����, 6+�� �& %�'��+ c 

$&�!"��� / MgO:Be,  6:�$" / �!!��' %���1 % $ " & / 1%��!1 [Be]+ ���"&. 3 �)*���+� 

�# 5$!��&�/��"� '���+�, 6+�� �!� ��# %��+ % �& (&�//� «VirtualEPR Spectrometer» '�1 
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!�/)�1��� !��$"& % 23� 5" (  ���"&�, $ " &+� �& -�� )!��-� , *"  � '"%�&'��  

$ &&�$"� !"� &�6 "+ �& (&�//+.  

� � ���"����+� !�/)�1��� 6+�� �& %�'��+ ! ��!$ ��$�/� '+& *�+/� 

���"&�/� % $&�!"���� MgO: V-, VOH, VOH-Be, [Li]0, [Na]0. ����+� '�1 ��&�/�"& % !���-

��/���" ����� 6+�� %#1"+ �# &�#��*�+0 �)6��$���, [1], [4], [5], [7], [8]. �"&)$")&� 

!�/)��& %���+0 !��$"& % � �0 )(� %�1 #�%�!�/ !"� ! %��'��� ! �0  ��!����/ % 

�)6��$���10 � 6+�� � '"%�&8'��+ &)$ % '�"���/ '��� , &�6 "+. 
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1. �������		
� 
������	��	
� ����	�	� 

1.1. ������ �
� 
��" ' 5��$"& �� (  ��&�/�(��"� (  &�# ���!� (23�) / 8�  &�!!/�"&�%�"� $�$ 

#�/�*�"���� � &�#%�"��  �+"� 7 "�&��-��&��0� –  '� (  �# ���6 ��� .)�'�/��"����+0 

5$!��&�/��" %, �&�'�&��1"+0 ! ����9 �!!��' %���1 !"&)$")&+ %�4�!"%�. 7 "�&� � 

��&��0 )!"�� %���, *"  !)//�&�+, 5��$"& ��+, /�(��"�+, / /��" �" /� / 8�" 

�&���/�"� % /�(��"� / � �� ��-� ��$ " &+� '�!$&�"�+�  &���"����. 3 #'��� ����6�$ � 

��)'!/�" !%1#��� .�$" ����*�1 ) 5��$"& �� /�(��"� (  / /��"� ! (�)6 $ , $ �������, 

!)4�!"% %���1 5��$"& �� (  !����,  $ " &+, �� �/��" ���� ( % % $��!!�*�!$ , /�0���$�, 

�  �%" /�"�*�!$� %+"�$��" �#  !� %� (  )&�%����1 &��1"�%�!"$ , $%��" % , /�0���$� - 

)&�%����1 ��&�$� -  $�$ &��1"�%�!"!$�, 5..�$" [1]. 

1.1.1. � !"�#$�%�� &��'%�( )%��*�� + !,�-. ' / *%�,%�/ #�$� 

 /�(��"� / � �� �& �!0 '�" $%��" %���� !��� % (  / /��"� *�!"��+ %' �� 

���&�%����1 5" (  � �1 % �& !"&��!"%�, *"  �&�% '�" $ $%��" %���9 �� /�(��"� (  

/ /��"�. ��(��"�+, / /��" *�!"��+ !%1#�� ! �� !��� %+/ / /��" / %+&�8����/ 

S0 ˆβg−=
→

. 2��&(�1 /�(��"� (  / /��"� 
→
0  % /�(��"� / � �� 

→
B  '��"!1 %+&�8����/ 

→→
−= B0W . � ('� '�1 5��&(�� *�!"��+ � �)*�/ JgW ,ŜB

→
= β , ('� g – g-.�$" & *�!"��+, β 

- 5��$"& ��+, /�(��" � � &�, 

( )zyx SSSS ˆ,ˆ,ˆˆ =  – !��� %+� 

/�"&��+. �!�� �&��1"�, *"  

/�(��"� � � �� 
→
B  ���&�%���  

%' ��  !� OZ, "  %+&�8���� 

/ 8�  #���!�"� $�$ 

Sz MBgW β= , ('� SM  – 

!��� % � $%��" % � *�!� .  

��$, '�1 *�!"��+ ! S = ½ 

(���&�/�&, 5��$"& �), ' �)!"�/+� #��*���1 Ms &�%�+  +½ � -½, � 5" /) W "�$8� 

�&���/��" '%� #��*���1 zBgβ
2
1± . 2"� '%� 5��&(�"�*�!$�0 )& %�1 ��#+%�9"!1 

���������	
�
. ��!!" 1��� /�8') ��/� zBgβ  �& � &�� �����  /�(��"� /) � �9, $�$ 

5"  � $�#��  �� &�!. 1. 

B = 0 B 

B&�# 

W
W1/2 = ½ gβB 

W-1/2 = -½ gβB 

0 

��!.  1. �0�/� 5��&(�"�*�!$�0 )& %��, '�1 �& !"�,-�, 
!�!"�/+ S = ½. B&�# – &�# ���!��1 %���*��� /�(��"� (  � �1 
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1.1.2. �1 �/�2�(!,'�� / *%�,%�*� 2�#�$� ! )$�3,��/ *%�,%./ �1$&+�%��/ 
�"�$, �&� %#��/ '�,!"%�� *�!"��+ ! /�(��"�+/ � ��/, �� )& %�� 5��&(�� 

&�!4���19"!1 !  "%�"!"%���  % #/ 8�+/ #��*���1/ �(  !��� % (  $%��" % (  *�!��. 

��1 ��')��& %���1 ��&�0 ' % /�8') 5"�/� )& %�1/�, �!� ��#)9" 5��$"& /�(��"� � 

� ��, $ " & � ' �8�  6+"� ���&�%���  "�$, *" 6+ �(  /�(��"��1 ! !"�%�194�1 6+�� 

��&���'�$)�1&�� ���&�%����9 /�(��"� (  � �1. 3&� �!� ��# %���� *�!" "+ 

5��$"& /�(��"� (  � �1, �&� $ " & , 5��&(�1 . " �� hν ! %��'��" ! &�!!" 1���/ /�8') 

)& %�1/� ∆W, �& �!0 '�" «��&�$�'+%����» !���� *�!"��+ – % &�#)��"�"� ��6�9'��"!1 

� (� 4���� 5��&(��. ��$�/  6&�# /  

���BghW βν ==∆ ,  

('� ν - *�!" "� %+&�8����1 % (�&��0 (Hz), B��� – #��*���� /�(��"� (  � �1, �&� $ " & / 

%+� ��1�"!1 '��� � )!� %�� &�# ���!�. 

�!� ��#)1  ��&�" &� � �&�'!"�%����� )&�%����, $%��" % , /�0���$�, / 8�  

� $�#�"�, *"  )&�%����� '�1 #��/�� %!$�0 )& %��, 5��&(�� *�!"��+ %+&�8��"!1 

!��')94�/  6&�# /: 

SB ˆˆ
→

= βgH , 

('� 
∧
H  -  ��&�" & 5��&(��, #�%�!14�, " ��$   " !��� %+0  ��&�" & %, $ " &+, ��#+%�9" 

!���-��/���" ���� /, g – g-.�$" & *�!"��+ ('�1 !% 6 '� (  5��$"& �� 00232.2=eg ), β 

– 5��$"& ��+, /�(��" � � &�, 
→
B  – /�(��"� � � ��, � Ŝ  – !��� % ,  ��&�" & *�!"��+. 

� ('� '�1 )& %��, 5��&(�� � �)*�/ !��')94�� %+&�8����: 

iiiii WH ϕϕϕϕ =ˆ , 

('� ϕi – % �� %�1 .)�$��1 i- (  )& %�1 5��&(��, Wi – 5��&(�1 i- (  )& %�1. ��$ $�$ % 

!�)*�� 23� % �� %+� .)�$��� ϕi  �&�'��19"!1 " ��$  !��� %+/ $%��" %+/ *�!� /, "  

�!� ��#)�"!1 6 ��� )' 6��1 . &/� #���!� '��� (  )&�%����1, % %�'� 

SSiSS MMWMHM =ˆ , 

('� Ms – !��� % � $%��" % � *�!� . ��1 � &/�& %���+0 .)�$��, ijji δϕϕ = , � 5" /) 

/ 8�  ����!�"� iii HW ϕϕ ˆ= .  

3&��1%, *"  /�(��"� � � �� ���&�%���  %' ��  !� OZ, &�!*�"��/ )& %�� 5��&(�� 

!% 6 '� (  5��$"& �� (S = ½). ���� % ,  ��&�" & '�1 "�$ (  5��$"& �� ! %��'��" ! 

/�"&���/� 3�)��. 
 ��-�/ !�)*�� �)8�� " ��$  ‘z’ $ /� ���"�  ��&�" &�: 
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��
�

�
��
�

�

−
=

2/10
02/1

zS . 

��$�/  6&�# / � �)*�/ '�1 )& %��, 5��&(��: 

JBgHW ,2/12/1ˆ2/12/1 β=++=+   �   

JBgHW ,2/12/1ˆ2/12/1 β−=−−=− . 

1.1.3. �4"�( '�2 !#�%-� /�$5,�%� %  

 6 ��-��!"%� !�)*��%, �!!��')�/+� !�!"�/+ ! !" 1" �# ��!$ ��$�0 5��$"& � %1 

� 1'�&. 
 !���-��/���" ���� % "�$ / !�)*�� ' 6�%�19"!1 ��!$ ��$  ' � ���"����+0 

��&�/�"& %,  ��!+%�94�0 %#��/ '�,!"%�� !��� % 5��$"& � % � 1'�& '&)( ! '&)( / � ! 

 $&)8�94�/ $&�!"����*�!$�/ � ��/. ��$ !���-��/���" ���� '�1 $&�!"��� % ! 

$)6�*�!$ , � %+-� !�//�"&��, / 8�  �&�'!"�%�"� "�$�/  6&�# /: 

( ) ( )� ��

��

−=−=

→

−=−=

→

+++−+

++++=

i m
i

m
i

m

m
i

m
i

m
iiiiNNii

m

mm

m

mm

IOBhIOBhhgh

SOBhSOBhhH

i

6

6
66

4

4
44

6

6
66

4

4
44

)()(ˆˆˆˆˆ

)()(ˆˆˆˆ

IQIIBIAS

SDSSgB

β

β
 

('� !)//�& %���� �& 0 '�" *�&�# %!� 1'&� % !�!"�/� � h – � !" 1���1 3���$� (6.626 ; 10-34 

J ; s), β – 5��$"& ��+, /�(��" � � &� (9.274 ; 10-24 J / T), βN – 1'�&�+, /�(��" � � &� 

(5.051 ; 10-27 J / T), S – !)//�&�+, !��� 5��$"& � %, 

Ii – !��� i- (  1'&�, ),,( zyx BBB=
→
B  – %�$" & !"��� ��&� (  /�(��"� (  � �1 (T), gN  – g-

.�$" & 1'&�, )ˆ,ˆ,ˆ(ˆ
zyx SSSS =  –  ��&�" & )(� % (  / /��"� 5��$"& ��, )ˆ,ˆ,ˆ(ˆ

zyx IIII =  – 

 ��&�" & )(� % (  / /��"� 1'&�, 
�
�
�

�

�

�
�
�

�

�

=

zzzyzx

yzyyyx

xzxyxx

ggg
ggg

ggg

g  – g-.�$" & 5��$"& ��, 

�
�
�

�

�

�
�
�

�

�

=

zzzyzx

yzyyyx

xzxyxx

AAA
AAA

AAA

A  – /�"&��� !%�&0" �$ (  %#��/ '�,!"%�1 5��$"& �� c 1'& /, 

�
�
�

�

�

�
�
�

�

�

=

zzzyzx

yzyyyx

xzxyxx

DDD
DDD

DDD

D  – /�"&��� $%�'&)� ��� (  %#��/ '�,!"%�1  5��$"& �� ! 

                                                
1 3&� %+*�!����� !���-��/���" ����� �!� ��#)�"!1  '�� 5��$"& �, '�8� �!�� % '�.�$"� �0 ��!$ ��$ . 
3& !"  % "�$ / !�)*��, !��� 5" (  5��$"& �� �&�&�%��%��"!1 $ !)//� !��� % 5��$"& � % % '�.�$"�. 
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$&�!"����*�!$�/ � ��/, 
�
�
�

�

�

�
�
�

�

�

=

zzzyzx

yzyyyx

xzxyxx

QQQ
QQQ

QQQ

Q  – /�"&��� $%�'&)� ��� (  %#��/ '�,!"%�1  

1'&� ! $&�!"����*�!$�/ � ��/, mB4  - ��&�/�"&  $")� ��� (  %#��/ '�,!"%�1 ! 

$&�!"����*�!$�/ � ��/ (m = -4…4), mB6  - ��&�/�"& (�$!�'�$�� ��� (  %#��/ '�,!"%�1 ! 

$&�!"����*�!$�/ � ��/ (m = -6…6) , )(JOm
l  -  ��&�" & �"�%��!� '�1 l = 4 � l = 6 (m = -

l…l), #�%�!14�,  " !���� *�!"��+ J. 
!� ��&�/�"&+ %#��/ '�,!"%�1 ' �8�+ 6+"� #�'��+ 

% �'�����0 *�!" "+ Hz,  !"����+� 8� – 6�#&�#/�&�+� %���*��+. �64�, %�' !���-

��/���" ����� � '&�#)/�%��" � ' ! 6 , % #/ 8� !"� ���# "& �� (  %#��/ '�,!"%�1, 

*"  �/��" /�!"  � *"� %!�('� �&� �!!��' %���� $&�!"����*�!$�0  6&�#� %. 

��!!*�"���+, "�$�/  6&�# / !���-��/���" ���� �&�'!"�%�1�" ! 6 , 5&/�" %)9 

$%�'&�"�)9 /�"&��) &�#/�& / ∏ +⋅+
i

iIS )12()12( , ('� S – !��� 5��$"& ��, Ii – !��� i- (  

1'&�. � 6!"%���+� #��*���1 /�"&��+ !���-��/���" ����� �&�'!"�%�19" ! 6 , )& %�� 

5��&(�� �!!��')�/ , !�!"�/+, $ " &+� #�%�!1"  " %�$" &� /�(��"� (  � �1 
→
B . 

� 6!"%���+� %�$" &� !���-��/���" ����� �!� ��#)9"!1 '�1 "� &�"�*�!$ (   �&�'�����1 

��"��!�%� !"� ����, 23� �  . &/)�� 
2

*ˆ
ixj S ΨΨ  [2], ('� iΨ  – % �� %�1 .)�$��1 i- (  

! !" 1��1, $ " &�1  �&�'��1�"!1 ! � / 4�9 i- (  ! 6!"%��� (  %�$" &� ( ),...,, 210 vvvvT =  

!���-��/���" ����� �# 6�#�!�+0 .)�$��, !�!"�/+ ( ),...,, 210 ϕϕϕϕ =  �& �#%�'����/ v⋅ϕ .  

	� �&�$"�$� " *� � ��0 8'���� ! 6!"%���+0 #��*���, � ! 6!"%���+0 %�$" & % 

/�"&��+ !���-��/���" ����� ('��( ����#���� /�"&��+) *�!"  ��% #/ 8�  6�# 

�!� ��# %���1 $ /��9"�& %, "�$ $�$ &�#/�& /�"&��+ / 8�" ' 0 '�"� '  1000100 � 

6 ��-�. 

1.1.4. ��6 %�1/ ��$ 3! -�� ' 3��!, $$ 6 
����$!���1 % #6)8'��� (  !���� % �(   !� %� � ! !" 1��� #�%�!�"  " '%)0 "�� % 

%#��/ '�,!"%�, !���� ! �(   $&)8����/: !���-&�-�" *� (  %#��/ '�,!"%�1 � !���-

!��� % (  %#��/ '�,!"%�1. �6� "��� %#��/ '�,!"%�1 %��19" �� -�&��) ����� !��$"&� 

23� � �� �� ��"��!�%� !"�. 3&� 5" / !���-&�-�" *� � %#��/ '�,!"%�� �&�% '�" $ 

 '� & '� /) )-�&���9 ����� � (� 4���1, $ ('� !���-!��� % � %#��/ '�,!"%�� 

�&�% '�" $ �� '� & '� /) )-�&���9 �����. 
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1.1.4.1. �#�%-��7�,�+%�� '1 �/�2�(!,'�� 
� ��6���1 &�-�"$� $&�!"���� ! #'�9" .�)$")�&)94�� 5��$"&�*�!$ � � �� 

��(��' %, $ " & � / ')��&)�"  &6�"���� � '%�8���� 5��$"& � %. ��)$")�&)94�� 

5��$"&�*�!$ � � �� �� %#��/ '�,!"%)�" ���&1/)9 ! 5��$"& ��+/� !��� /, �   �� 

 4)4�9" %��1��� / ')�1���  &6�"���� (  '%�8���1 *�&�# !���- &6�"���� � 

%#��/ '�,!"%��. ��$ � %#��/ '�,!"%�� $&�!"����*�!$ , &�-�"$� !  !��� / 1%�1�"!1 

 !� %�+/ % ��
�-��
������� %#��/ '�,!"%�� � ��#+%��"!1 �����
���� ����
��–��� 

���	� [3].  

��!!/ "&�/ /�0���#/ �& ��(�–
�� ���$�. 
&�/1 !���-&�-�" *� , &���$!���� 

"�$ (  /�0���#/� %+&�8��"!1 . &/)� ,  

s

kT
E

c
bT

kT
h

a
T

n

,

1exp2
cth

1
)(1

−�
�

�
�
�

� ∆
++�

�

�
�
�

�
=

ν
τ , 

('� a, b, c, n  – $ 5..�����"+, #�%�!14��  " !���-!�!"�/+, ∆E - &�#���� 5��&(�� /�8') 

 !� %�+/ � ��&%+/ % #6)8'���+/  &6�"����+/� )& %�1/� 5��&(�� !�!"�/+, T – 

"�/��&�")&� $&�!"����, ν – *�!" "� % #6)8'�94�(  5��$"& /�(��"� (  �#�)*���1, h – 

� !" 1���1 3���$� � k – � !" 1���1 � ���/���. ��!!/ "&�/ $�8'+, *��� !)//+ % 

#��/���"��� 6 ��� '�"���� : 

• 3�&%+, *���  6)!� %��� ������ ��������� (������������) / ')�1���, % 

$ " & / !��� «��'��"» �# % #6)8'��� (  ! !" 1��1 %  !� %� �, �#�)*�1 

$%��" . � �� 5��&(��, ω� , &�%�+, &�!!" 1��9 /�8') 5"�/� !��� %+/� 

)& %�1/� W∆ .  

• ��������	
� ������� (������������) �& 1%�1�"!1 % " /, *"  . � � �96 , 

5��&(�� pω�  / 8�" %#��/ '�,!"% %�"� !  !��� /, « �& $�'+%�1» �(  ! 

%+'������/ $%��"� . � �� ! 5��&(��, &�%� , Wp ∆−ω� . 3 $�#�"��� n �&� 

5" /  6+*�  6�&)" !��')94�/: 

n = 7 – ��$&�/�&! % ')6��" 

n = 9 – $&�/�&! % ')6��" 

n = 5 – /)��"����" ! /��+/ &�!4�������/ 

• ������� �� ��� '��" "&�"�, *��� &�!4������1. 2" " �& ��!! ! !" �" �# 

'%)0 5"�� %. ���*��� % �&1/ / �& ��!!� �& �!0 '�" � (� 4���� . � �� � 

% #6)8'���� !���� �� #��*�"����  6 ��� %+! $�,  &6�"����+, )& %���, 

 "!" 14�,  " % #6)8'��� (  !��� % (  )& %�1 �� %���*��) 5��&(�� ∆Ε. 
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�"�/ �!�)!$��"!1 '&)( , . � � ! ��!$ ��$   "��*�94�,!1 5��&(��,, � 

/�(��"�+, � � ��&�0 '�" %  !� %� � ! !" 1���. 


+*�!���� � "�$�/  6&�# / %&�/1 !���-&�-�" *� , &���$!���� �&�$&�!�  

� '"%�&8'��"!1 5$!��&�/��"����+/� '���+/� [3].  

1.1.4.2. �#�%-!#�%�'�� '1 �/�2�(!,'�� 

 $&�!"����0 ��&�/�(��"�+, � �  $&)8�� '&)(�/� ��&�/�(��"�+/� � ��/�. 


#��/ '�,!"%�1, % #��$�94�� /�8') ��/�, ��#+%�9" ��
�-��
����� ���
��������
�� 

[3]. 3& !"�,-�/ �# "�$�0 %#��/ '�,!"%�, � �'��!"%���+/, ��($  � ''�94�/!1 &�!*�"), 

1%�1�"!1 /�(��"� � '�� ��� � %#��/ '�,!"%��, % #��$�94�� �#-#� %��1��1 /�(��"� (  

� �1  '� (  ��&�/�(��"� (  � �� �� '�� ���+� / /��"+ ! !�'��0. 
 &�#)��"�"� "�$ (  

%#��/ '�,!"%�1, � $���� � /�(��"� � � �� �� � �� !/�4��   " �&�� 8��� (  

!"��� ��&� (  /�(��"� (  � �1 !�)*�,�+/  6&�# /, *"  �&�% '�" $ !/�4���9 

&�# ���!� , *�!" "+ $�8' (  � ��, ���� (�*� � !/�4���9 %!��'!"%�� �� '� & '� !"� 

!"��� ��&� (  /�(��"� (  � �1. 3  5" , �&�*��� &�!!/ "&���+, 5..�$" �#%�!"�� $�$ 

������������ �

���
� �
�
�: &�# ���!��1 *�!" "� $�8' (  � �� !/�4��"!1, �  %&�/1 

8�#�� '��� (  $%��" % (  ! !" 1��1 � � %  !"��"!1 ���#/���+/.  

�&)( , "�� !���-!��� % (  %#��/ '�,!"%�1 �& 1%�1�"!1 % " / !�)*��, �!�� 

 $&)8�94�� ��&�/�(��"�+� � �+ " 8'�!"%���+. � ('� �0 /�(��"�+� / /��"+ 

�&���!!�&)9" !  '� , � " , 8� *�!" " , %  %��-��/ /�(��"� / � ��, � /�8') ��/� 

% #��$��" ' 6�% *� � &�# ���!� � %#��/ '�,!"%��. 
 &�#)��"�"�, 5"  %#��/ '�,!"%�� 

��')��&)�" &�# ���!�+� ��&�0 '+, $ " &+� 5$%�%����"�+  6/��) $%��" % /�8') 

� ��/�. ��$ � ' 6�% *� � %#��/ '�,!"%�� �&�% '�" $ !���� /) )-�&���9 � )$ &�*�%��" 

%&�/1 8�#�� $%��" % (  ! !" 1��1 � ��. ��$ � )-�&���� ����, )8� �� 1%�1�"!1 

� �� !"�9 �� '� & '�+/. 


&�/1 !���-!��� % , &���$!���� τ2 ��% #/ 8�  " *�  %+*�!��"�, �  % #/ 8�� 

�� �&�6��#�"�����1  ���$� *�&�# -�&��) ����� 23� !��$"&�: s
B

B

,
lim

2

2/101

2 ∆
=

→
γ

τ , ('� 

2/1B∆  – -�&��� ����� �� � � %��� /�$!�/)/� ����� � (� 4���1 23�, γ – (�& /�(��"��1 

� !" 1���1, B1 – �/���")'� /�(��"� , $ /� ���"+ 5��$"& /�(��"� (  � �1. 

1.1.4.3. 8 ���%  $�%�� #�*$�"�%�� �
� � �� �%,�%!�'%�!,5 
7 �&��� ����, � (� 4���1 23� #�%�!�"  " %&�/�� &���$!���� τ1 � τ2, � *�&�# ��0 

� "�/��&�")&), �  " �/���")'+ /�(��"� , $ /� ���"+ 5��$"& /�(��"� (  � �1, ".�.  " 

/ 4� !"� 5��$"& /�(��"� (  � �1 [10]. 
  64�/ %�'� �/���")') /�(��"� , $ /� ���"+ 
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a) 

b) 

5��$"& /�(��"� (  � �1 / 8�  %+*�!��"� �  . &/)�+ 22 ,1 TPKB ⋅= , ('� B1 – 

�/���")'� /�(��"� , $ /� ���"+ 5��$"& /�(��"� (  � �1, K – $ 5..�����" 

�& � &�� ����� !"�,  "$)'� TKPB ,1 = . � % ���  0 & -�� �&�6��8���� '��" 

%���*��� K = 10-8 T2/W. 


��1 #��*���1 %&�/�� &���$!���� �&� '��� , "�/��&�")&�, -�&��) ����� 23� 

'�1 '��� , / 4� !"� 5��$"& /�(��"� (  �#�)*���1 / 8�   �&�'���"� ! � / 4�9 

. &/)�+ TBB ,11
2

21
22

2
2/1 ττγ

γτ
+=∆ , ('� γ – (�& /�(��"��1 � !" 1���1. 
���*��� 

21
22 11

1
ττγ B

s
+

=  ��#+%��"!1 !"�����9 ��!+4���1 ����� 23�. 3&� s = 1, ����1 23� 

� (� 4���1 ����!+4����, �&� 

)/���-���� 8� 5" , %���*��+ 

)%���*�%��"!1 � ��!+4����. ��$ �&� s < 

0.001, / 8�  ( % &�"�   !����  

��!+4��� , �����. �!� ��#)1 

%+&�8���� '�1 B1, � �)*�/ '�1 -�&��+ 

����� 

TsKPB ,
2

1
2 2/1

2
21

2

2
2/1

−=+=∆
γτ

ττγ
γτ

. 

��$ %�'�  �# . &/)�+, �&� � !" 1�� , 

"�/��&�")&� � !����  ��!+4��� , ����� 

(s << 1), -�&��� �� �&1/  

�& � &�� ������ ~ P , ".�. �&� 

)%���*���� / 4� !"� 

5��$"& /�(��"� (  �#�)*���1 

)%���*�%��"!1 � -�&��� ����� 

� (� 4���1 23� (&�!. 2., �). 	� &�!. 2, b, 

�&�'!"�%��� (&�.�$ #�%�!�/ !"� -�&��+ 

�����  " "�/��&�")&+, $ " &�1 

�& 1%�1�"!1 *�&�# #�%�!�/ !"� %&�/��� 

!���-&�-�" *� , &���$!����  " 

"�/��&�")&+.  

��!.  2. 
�%�!�/ !"� -�&��+ �����  "  
�) $ &�1 �# / 4� !"� (T = 5K) 
b) "�/��&�")&+ (P = 1 µW) 

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35

0.002

0.004

0.006

0.008

P^1/2, W^1/2

lin
e 

w
id

th
, T

0 10 20 30 40
0.0011362

0.0011364

0.0011366

0.0011368

0.001137

0.0011372

0.0011374

T, K

lin
e 

w
id

th
, T
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��"��!�%� !"� ����� 23�  �&�'��1�"!1 . &/)� , 
)11(

1)1(2

21
22

2

ττγ
τπν

BT
BSS

I
+

⋅+⋅
= , ('� S 

– 5��$"& ��+, !��� !�!"�/+, )*�!"%)94�, % #��/�� %!$ / &�!4������� )& %��, 

5��&(�� !�!"�/+, ν – *�!" "� 5��$"& /�(��"� (  �#�)*���1, T – "�/��&�")&� !�!"�/+. 

�!� ��#)1 . &/)�) '�1 #�%�!�/ !"� �/���")'+ /�(��"� (  � �1  " / 4� !"�, 

��"��!�%� !"� ����� 6)'�"  �&�'��1"�!1 %+&�8����/  

s
T

KPSS
KPT

KPSS
I ⋅⋅+⋅=

+
⋅+⋅= 2

21
2

2 )1(2
)1(

)1(2 τπν
ττγ

τπν
. 

��!!/ "&�/ #�%�!�/ !"� ��"��!�%� !"�  " / 4� !"� �&� � !" 1�� , "�/��&�")&�. �# 

. &/)�+ %�'� , *"  �&�  "!)"!"%�� ��!+4���1 (s < 1, *"  5$%�%����"�  ��#$ , 

/ 4� !"�) ��"��!�%� !"� PI ~ , ".�. )%���*�%��"!1 �&� )%���*���� / 4� !"�. 
�"�/ 

�& �!0 '�" �#(�6 ����� ! )%���*����/ ��!+4���1 ����� (s )/���-��"!1), *" , % $ ��� 

$ �� %, �&�% '�" $  6&�"� , #�%�!�/ !"� ��"��!�%� !"�  " / 4� !"� 
P

I
1

~ , ".�. 

�&�% '�" $ )/���-���9 

��"��!�%� !"� – ��*����"!1 

��!+4���� ����� !��$"&� 23� 

(&�!. 3). 

 

��!.  3. 
�%�!�/ !"� ��"��!�%� !"� ����� 23�  " $ &�1 �# 
/ 4� !"�. 

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
B1, T

I
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2. �
���	
� ��	��
 � ���������� MgO 

�64��&��1" , *"  % $&�!"����0 MgO ��% #/ 8�� �%" � $���#���1 '+& $ [12], 

0 "1 '+&$� % 5" / $&�!"���� / ()" ��($  #�0%�"+%�"�!1 � ��/� $�!� & '�, !/�8�+/� ! 

$�"� �� , %�$��!��, ("�$ ��#+%��/+� ���"&+ V-"���: V-, V0, VOH, VF, VAl) ��� ! 

 '� %����"�+/� $�"� ��/� ([Li0], [Na0] ���"&+; %�&0��, ��'�$! � $�#+%��" 

5..�$"�%�+, #�&1' ���"& %). �*�%�'� , *"  '�1 � ��/���1 �& ��!!� #�0%�"� '+& $ � 

(��)% #/ 8� !"� �%" � $���#���� '+& $ % MgO, ��'  '�"����  �!!��' %�"� ���"&+ ! 

#�0%�*���+/� '+&$�/�, % $ " &+0 %#��/ '�,!"%�� /�8') '+&$ , � !/�8�+/ $�"� � / 

�� !" ��$  5��$"& !"�"�*�!$ �, !$ ��$  !. &/�& %��  �#-#� '�. &/���� '+&$ , 

$&�!"����*�!$ , &�-�"$�. 2"   #��*��", *"  %/�!"  �!!��' %���1 '+& *�+0 ���"& % ! 

 '� %����"�+/� $�"� ��/�, % MgO ��'  �!!��' %�"� ���"&+ ! '%)0%����"�+/�, � �)*-� 

�# 5��$"& ��+/�, $�"� ��/�. 

�64��&��1"+, !� ! 6 � �)*���1 '+& *�+0 '�.�$" % % $&�!"����0 MgO [5] 

! !" �" %  6�)*���� $&�!"���� � ��#��� ��+/ �#�)*����/: &��"(�� %!$�/, (�//� ��� 

5��$"& ��+/. =��"&+,  6&�# %���+� "�$�/  6&�# /,  6+*�  ��!"�6����+ �&� $ /��"� , 

"�/��&�")&�, �  6+%�9" � �!$�9*���1. 

2.1. �4"�( �41�� � %�� �!!$�2�' %%.6 -�%,��' 

2.1.1. V-, VOH, [Li]0, [Na]0 -�%,�. 
�+& *�+� ���"&+ V-, VOH, [Li]0, [Na]0 % $&�!"����0 MgO 6+��  6��&)8��+ �8. 


�&� / [4] � '�"����   ��!��+ �. ��� / [5]. 

V- ���"& �&�'!"�%�1�" ! 6 , $�"� ��)9 %�$��!�9 � � � $�!� & '� ! 

� $���# %��� , �� ��/ '+&$ ,: O- – vc. � $���#���1 '+&$� �& �!0 '�" % !%1#� ! 

$)� � %!$�/ %#��/ '�,!"%��/, % #��$�94�/ /�8') '+&$ , � $�"� �� , %�$��!��,, 

5..�$"�%�+, #�&1' $ " & , -2. 
 23� )*�!"%)�" '+&$� !  !��� / S = ½. ��/��&�")&� 

"�&/�*�!$ (  &�#&)-���1 ���"&�, % !%1#� ! '�� $���#����, '+&$�, T = 420 K. 3�&�/�"&+ 

���"&� �&�%�'��+ ��8� % "�6����. 

 ⊥g  ||g  

V- 2.0386 2.0033 

VOH ���"& �&�'!"�%�1�" ! 6 , �$!�����+, '�.�$" !"&)$")&+ O- – vc – H+O2-. 
 

!&�%����� ! V- ���"& /, '���+,  "��*��"!1 " ��$  OH (&)�� ,, $ " &�1 

5��$"& ��,"&���#)�" ���"&. 
 23� )*�!"%)9" 1'&  % ' & '� (I = ½) � '+&$� �� $�!� & '� 

(S = ½). 3�&�/�"&+ ���"&� !��')94��: 
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��!.  4. ���$"& 23� V-, VOH, [Li]0 � [Na]0 ���"& % �&� *�!" "� 5��$"& /�(��"� (  
� �1 ν = 9.272 GHz. ��(��"� � � �� ���&�%���  %' ��  !� $&�!"���� "��� <100>. 

 ⊥g  ||g  MHzA ,⊥  MHzA ,||  

VOH 2.0398 2.0033 -2.315 4.843 

��&/�*�!$ � &�#&)-���� ���"&� �& �!0 '�" �&� "�/��&�")&� T = 335 K. ��!!" 1��� 

/�8') � � / % ' & '� � '+&$ , �� $�!� & '�, %+*�!���� � *�&�# �#/�&���)9 $ �!"��") 

���# "& �� (  !)��&!%�&0" �$ (  %#��/ '�,!"%�1 (���
) b, &�%�  d = 0.334 nm.  

[Li]0 � [Na]0 ���"&+ �&�'!"�%�19" ! 6 , ����,�+� '�.�$"+ �$!����� , 

!�//�"&�� !  !"&)$")& , Li+ – O- � Na+ – O- !  "%�"!"%��� . 3 #���1 ��$ % 

"�&/ �9/���!������, !%1#���+0 ! "��� %+/ &�#&)-����/ ���"& %, ��0 '�"!1 �� T = 230 

K � T = 190 K, !  "%�"!"%���  '�1 [Li]0 � [Na]0 ���"& %. 3�&�/�"&+ [Li]0 � [Na]0  ���"& % 

(S���	
 = ½, ILi = 3/2, INa = 3/2) �&�'!"�%���+ ��8�: 

 ⊥g  ||g  MHzA ,⊥  MHzA ,||  MHzP,  

[Li]0 2.0545 2.0049 -6.912 0.087 -0.014 

[Na]0 2.0725 2.0057 -11.259 3.024 -0.790 

��!!" 1���  " $�"� � % '  '+&$� '�1 ���"& % �!"� dLi = 0.247 nm � dNa = 0.186 nm.  

���$"&+ %+-���&�*�!����+0 ���"& %, %+*�!����+� �& (&�// , «VirtualEPR 

Spectrometer», �&�'!"�%���+ �� &�!. 4. 
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2.1.2. VOH-Be -�%,� 
�&�!"��� MgO ! ��(�& %���+/ Be 6+� %+&�4�� % ��!"�")"� ��#�$� ��&")!$ (  

���%�&!�"�"� �  /�" ') %�&����� ')( % (  ���%����1 [6] % ')( % , ��*� ! '%)/1 

"4�"����   *�4���+/� (&�.�" %+/� 5��$"& '�/�. 
 �" (� 6+�� � �)*��+ $&�!"���+ 

&�#/�& / 15015010 mm3 ! ! '�&8����/  6+*�+0 �&�/�!�, (Fe3+, Cr3+ � ".'.) 10 ppm. 

3&�6��#�"���� � ! '�&8���� Be2+ % $&�!"���� &�%�  100 ppm. 3 !��  6�)*���1 

$&�!"���� &��"(�� %!$�/ 

�#�)*����/, !. &/�& %��!1 

��&�/�(��"�+, ���"&, 

)!" ,*�%+, �&� $ /��"� , 

"�/��&�")&�. =��"& � �)*�� 

 6 #��*���� VOH-Be � 

�&�'!"�%�1�" ! 6 , ����,�+, 

'�.�$" �$!����� , !�//�"&�� 

!��')94�, !"&)$")&+: Be2+ – 

O- – vc – H+O2-.  

	� &�!. 5 / 8�  

%�'�"� 23� !��$"& '��� (  

���"&�. 3&� /�(��"� / � ��, 

��&���'�$)�1&� /  !� '�.�$"� 

!��$"& ! !" �" �# 5 ����, 

(��%�1 *�!"�),  6&�# %���+0 

��� 8����/ 2-0 (&)�� ����,, 

!'%��)"+0 '&)(  "� !�"����  

'&)(� �� 0.071 mT, $�8'�1 �# 

$ " &+0 ! !" �" % !% 9 

 *�&�'� �# 4-0 ����, ! 

&�!4�������/ % 2.046 MHz 

(0.071 mT). 3&�  ��&������� / 

8� ���&�%����� /�(��"� (  

� �1 (�&�%�1 *�!"�), !��$"& ! !" �" �# 2-0 ����, !  !'%�( / % 0.186 mT, $�8'�1 �# 

$ " &+0 �&�'!"�%�1�" ! 6 , ��� 8���� 4-0 ����, ! �)��%+/ &�!4�������/. 

3 '"%�&8'����/ " /) / 8�" !�)8�"� )(� %�1 #�%�!�/ !"� !��$"&� 23� �� &�!. 6. 
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 ��!.  5. VOH-Be ���"& �&� ���&�%����� /�(��"� (  � �1 B 
%' ��  !� "��� <100>. 

��!.  6. �(� %�1 #�%�!�/ !"� !��$"&� 23� VOH-Be ���"&�. 
�( � � % & "� ��8�" % �� !$ !"� {100} "���. 
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��$ � � %�'���� !��$"&� 23�  6:1!�1�" ���
 '+&$� (
2
1=S ), � $���# %��� , 

�� � �� $�!� & '�, ! 1'& / % ' & '� �# OH (&)��+ (
2
1=HI ) � 1'& / 6�&����1 Be2+ 

(
2
3=BeI ). 

3�&�/�"&+ VOH-Be ���"&� !��')94��: 

=��"& ⊥g  ||g  �'&  MHzA ,⊥  MHzA ,||  MHzP,  

H+ -2.085 5.212 0 
VOH-Be 2.0258 2.0023 

Be2+ -2.085 0 0.020 


��*���1 �# "& �� , � ���# "& �� , $ �!"��" ���
 '�1 � �� 6�&����1 !��')94��: 

MHzaBe 34.1= , MHzbBe 67.0= . 
���*��� �# "& �� , $ �!"��"+  �&�'��1�" �� "� !"� 

%#��/ '�,!"%)94�0 5��$"& � % �� '��� / 1'&�, ".�. % ��-�/ !�)*�� �� "� !"� '+&$� �� 

1'&� 6�&����1. �&�%��%�1 � �)*���)9 %���*��) �# "& �� , $ �!"��" , ���
 aBe ! 

"� &�"�*�!$ , '�1  &6�"��� Be 2s (451.6 MHz [9]), / 8�  !'���"� %+% ', *"  %��1��� 5" , 

 &6�"��� �� % �� %)9 .)�$��9 '�.�$"�  *��� /�� , *"  ( % &�"   «8�!"$ ,» 

� $���#���� '+&$� �� � �� $�!� & '�.  

��$�1 � $���#���1 '+&$�, '��" ��/ % #/ 8� !"� &�!!/�"&�%�"� ���
 '+&$� � 

6�&����1 $�$ )'����� � '�� ��-'�� �� %#��/ '�,!"%��. 
 "�$ / !�)*��, �!� ��#)1 

���# "& ��)9 $ �!"��") bBe, / 8�  �&�6��8���  )#��"� &�!!" 1��� /�8') '+&$ , � 

6�&�����/ �  . &/)�� m
hb

gg
r

Be

eNBe
Be ,

3
2

3
ββ

= , *"  '��" ��/ r ! 0.255 nm ! 0.6a0, ('� a0 – 

� !" 1���1 &�-�"$� MgO. �.�. /+ � �)*��/, *"  � � 6�&����1 !/�4�� �# ���"&���� (  

� � 8���1 $&�!"����*�!$ , &�-�"$�, *"  ! #'��" 5��$"&�*�!$�, '�� ��, 

!"�6���#�&)94�, '+&$) � )%���*�%�94�, &�#���) /�8') ��  !� %�+/ � % #6)8'���+/ 

 &6�"����+/� )& %�1/� 5��&(��. 
+-� �&�%�'���+� %+*�!����1 � '"%�&8'�9"!1 

5$!��&�/��"���� , � �/��� : VOH-Be / 8�  ��6�9'�"� �&� $ /��"� , "�/��&�")&�, � 

"�&/�*�!$ � &�#&)-���� ���"&� �& �!0 '�" �&� T = 400 K. 

2.2. [Be]+ -�%,� 

2.2.1. �'�2�%�� 
3&�  6�)*���� MgO:Be &��"(�� %!$�/ �#�)*����/ �&� "�/��&�")&� T = 77 K, 

 6&�#)�"!1 � %+, ��&�/�(��"�+, ���"&, !"�6����+, �&� ��#$�0 "�/��&�")&�0 (��$ 

"�&/ �9/���!������, !%1#���+, ! "��� %+/ &�#&)-����/ ���"&�, ��0 '�"!1 �� T = 160 

K), 23� !��$"& $ " & (  ��6�9'��"!1 �&� "�/��&�")&�0  " 40 K � ��8�. 3 �)*���+, 
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���"& !"��  6:�$" / �!!��' %���1 '��� , &�6 "+, % 0 '� $ " & (  6+�� %+1%���� 

!"&)$")&� ��&�/�(��"� (  ���"&� �  �&�'����+ ��&�/�"&+ �(  !���-��/���" ����� � 

/�0���#/� &���$!����.  

2.2.2. �3!#���/�%, � �*� ��1&$5, ,. 
23� !��$"&  6��&)8��� (  ���"&� �#/�&1�!1 !��$"& /�"& / X-'����# �� (9.928 

GHz) ERS 231. 3& " *�+, (����%+, $&� !"�" (Oxford Instruments, ESR900) 6+� 

�!� ��# %�� '�1 � ''�&8���1 �)8� , "�/��&�")&+ $&�!"����. �#/�&���1 ! !" 1�� �# 2-0 

*�!"�,: 

1. �#/�&1�!1 !��$"& 23� �&� "�/��&�")&� 4 K �&� &�#�+0  &���"���10 

$&�!"����  "� !�"����  /�(��"� (  � �1 – "�$�/  6&�# /  �&�'����� 

!"&)$")&) ���"&� � ��&�/�"&+ �(  !���-��/���" �����. �#/�&���1 

�& % '���!� �&� / 4� !"� 5��$"& /�(��"� (  �#�)*���1 P = 0.2 mW. 

2. �#/�&1�!1 !��$"& 23� �&� &�#�+0 "�/��&�")&�0 $&�!"���� ( " 5 K '  24 

K) � &�#�+0 / 4� !"10 % #6)8'�94�(  ��&�0 '+ 5��$"& /�(��"� (  

�#�)*���1 ( " 2 µW '  200 mW). �#/�&11 �#/�����1 -�&��+ ����, 

!��$"&� � �0 ��"��!�%� !"�,, 6+��  �&�'����+ ��&�/�"&+ /�0���#/� 

&���$!���� ���"&�. 

2.2.2.1. �,�&3,&�  -�%,�  � �*� �#�%-� /�$5,�%� % 

  %&�/1 5$!��&�/��"�, �!!��')�/+, $&�!"��� 6+� &�!� � 8�� % !��$"& /�"&� 

"�$, *"  ���&�%����1 !"�"�*�!$ (  /�(��"� (  � �1 � ��&���'�$)�1&� (  �/) 

% #6)8'�94�(  5��$"& /�(��"� (  � �1 6+�� ���&�%���+ %' ��  !�, $&�!"���� "��� 

<100>. 3&� $�8' / �#/�&���� $&�!"��� � % &�*�%��� �� )(�+ α = 15º % �� !$ !"� "��� 

{100}, % $ " & , ��8��  !"�"�*�!$ � /�(��"� � � ��. ���$"&+ '�1 )(� % α = 0º, 15º, 30º � 

45º �&�'!"�%���+ �� &�!. 7. 3&� '�����,-�/ )%���*���� )(�� α, !��$"& �&�'!"�%�1�" 

! 6 , #�&$���� �  "&�8���� !�/ (  !�61, $�$ �!�� 6+ )( � )/���-��!1. ���$"& 

� �� !"�9 � %" &1�"!1 $�8'+� 90º. ��$ � � %�'���� !��$"&� ( % &�"   "�"&�( ����� , 

!�//�"&��. 3&� �& �#% ��� ,  &���"���� $&�!"����  "� !�"����  /�(��"� (  � �1 % 

�� !$ !"� {100}, ��6�9'��"!1 6 (&)�� ����,, $ " &+�  6 #��*��+ $�$ 1-6 �� &�!. 7. 

��!!" 1��� /�8') 2 (&)���/� % $�8' , ��&�  *��� /��  � !"�� %�"!1 /�$!�/����+/ �&� 

α = 45º (�&�/�&�  0.3 mT), *"  ( % &�"   !$ &��  &" & /6�*�!$ , !�//�"&�� ���"&�, *�/ 

"�"&�( ����� ,, 0 "1  "$� �����  " "�"&�( ����� , !�//�"&�� /�� . 
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�# !��$"& % �� &�!. 7 � )(� % , #�%�!�/ !"� !��$"&� �� &�!. 8 %�'� , *"  % 

/�(��"� / � �� �& �!0 '�" &�!4������� )& %��, 5��&(�� ���"&� �� 8 !��� %+0 )& %�1, 

��&�0 '+ /�8') $ " &+/� '�9" (&)��) �# 4 ����� �� !��$"&� 23�. ��$ � &�!4������� 

/ 8�   6:1!��"� !%�&0" �$�/ 

%#��/ '�,!"%��/ '%)0 !��� %  

2
1=S  � 

2
3=I . �*�"+%�1 !"&)$")&) 

$&�!"���� MgO:Be, / 8�  !'���"� 

�&�'� � 8����, *"  1'& / !  

!��� / 
2
3=I  1%�1�"!1 1'&  Be2+, 

$ " & � #�/�4��" � � Mg2+. 

��&�'��11 g-.�$" & ���"&�, 

� �)*�/ #��*���1 gxx = 2.046, gyy = 

2.044, gzz = 2.0044, *"  ( % &�"   
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��!.  8. �(� %�1 #�%�!�/ !"� !��$"&� 23�. ��(��"� � 
� �� /��1�"!1 % �� !$ !"� {100}. 

 

��!.  7. 23� !��$"&+ $&�!"���� MgO:Be �&� 4 �. 	��&�%����� /�(��"� (  � �1 ! !"�%�1�" !  !�9 
"��� <100> )(�+ α = 0º, 15º, 30º � 45º. �6 #��*���1 1,4, 2,5 � 3,6 !  "%�"!"%)9" (&)��� �  4 ����� % 
$�8' ,,  �&�'��11 6 ��5$%�%����"�+0 � � 8���, ���"&� �&� /�(��"� / � ��, ��8�4�/ % 
�� !$ !"� {100}. 
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" /, *"  �!!��')�/+, ���"& '+& *�+, (g > ge < 2.00232). ���' %�"���� , �  ���� (�� ! 

&�!!/ "&���+/� %+-� ���"&�/�, !��� 
2
1=S  �&�'!"�%�1�" ! 6 , '+&$), � $���# %���)9 

�� 6��#��8�4�/ � �� $�!� & '�. ��$�/  6&�# /, /+ �&�0 '�/ $ !"&)$")&� ���"&� % %�'� 

Be2+ - O-, �, !��' %�"���� , /+ �/��/ '��  ! ���
 '+&$� ! 1'& / 6�&����1. 3  ���� (�� 

! [Li]0 � [Na]0 ���"&�/�, �!!��')�/+, ���"&  6 #��*��"!1 $�$ [Be]+ ���"&. 

� "�$ , !"&)$")&� ���"&� ( % &�" "�$8� 6��# !"� ��&�/�"& % !)��&!%�&0" �$ (  

&�!4������1 �!!��')�/ (  ���"&� (Axx =  1.47 MHz, Ayy = 1.51 MHz, Azz = 0 MHz) ! "�/� 

8� ��&�/�"&�/� VOH-Be ���"&� ( =
⊥BeA  2.085 MHz, =

||BeA  0 MHz), !"&)$")&� $ " & (  $�$ 

6+ �&�'!"�%�1�" ! 6 , !)//) [Be]+ ���"&� ! VOH ���"& /. ������,-�1 $ /��9"�&��1 

 6&�6 "$� ��&�/�"& % ���"&� (!�/)�1��1 � .�"��() ! � / 4�9 «VirtualEPR Spectrometer» 

� «EPR-NMR» �& (&�// ��-� � '"%�&8'�9" "�$)9 !"&)$")&) ���"&�. 

��$�/  6&�# /, /+ � �)*��/ !��')94�� %+&�8���� '�1 !���-��/���" ����� 

!�!"�/+: 

BeBeBeNBeBeBe ghH IQIIBIASSgB ˆˆˆˆˆˆ +−+=
→→

ββ  

�%�'&)� ��� � %#��/ '�,!"%�� �� 6+�  )*"��  �&� !�/)�1��� � .�"��(� ��&�/�"& % 

!���-��/���" �����, "�$ $�$ �(  %���*��� !��-$ / /���, *" 6+ %��!"� 0 "� $�$ �-"  

!)4�!"%��� � �#/������ % !��$"& (P = 0.02 MHz [8]). ��"��( ��&�/�"& % !���-

��/���" ����� ! � / 4�9 «EPR-NMR» �& (&�//+ � $�#��, *"  (��%�+�  !� '�.�$"� �� 

! %��'�9" !  !1/� $&�!"����, � �/��� :  !� �X '�.�$"� � *"� ! %��'��" ! ���&�%�����/ 

<110> $&�!"����, OX � OZ ��8�" % �� !$ !"� {110} � � %�&�)"+ �� 2.42º  "� !�"����  

<001> � <110>, !  "%�"!"%��� , *"  5$%�%����"�  )(��/ 2,��&� α = -2.86º, β = 2.42º, γ = 

45.28º. �(�+ 2,��&� '�1 (��%�+0  !�, "��# &� !)��&!%�&0" �$ , !"&)$")&+ � �)*���!� 

!��')94��: α = 89.32º, β = 166.27º, γ = 37.76º. 
  64�/, .�"��( '�� !��')94�� 

&�#)��"�"+:  

���%�+� #��*���1 "��# & % �(�+ 2,��&� 
���# & 

xx yy zz α β γ 

g-.�$" & 2.0465 2.0442 2.0044 -2.86º 2.42º 45.29º 

���
 �� Be2+ 1.64 MHz 1.49 MHz 0.08 MHz 89.32º 166.27º 37.76º 

2.2.2.2. 
 � /�,�. /�6 %�1/  ��$ 3! -�� 

+*�!����� ��&�/�"& % /�0���#/� &���$!���� 1%�1� !�  !� %� , #�'�*�,, � !�� 

 �&�'�����1 ��&�/�"& % !���-��/���" ����� ���"&� [Be]+. ��0���#/ &���$!����, $�$ 

)8� %+-� 6+�   ��!�� ,  �&�'��1�"!1 %&�/���/� &���$!���� !���-!��� % (  � !���-

&�-�" *� (  %#��/ '�,!"%�, τ1 � τ2. 3 5" /), ��&% !"����� , #�'�*�, 5$!��&�/��"� 
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6+�   �&�'������ #�%�!�/ !"� %&�/�� &���$!����  " "�/��&�")&+, � !�� *�(  � 

 �&�'��1��!� ��&�/�"&+ /�0���#/� &���$!����.  

2$!��&�/��" �& % '��!1 �&� � � 8���� $&�!"����, �&� $ " & /  !� $&�!"���� 

"��� <100> ! !"�%�1�� )( � α = 45º  ! /�(��"� � � ��/, $ " & � ��8��  % �� !$ !"� "��� 

{100}. 7 �&��� ����, � �0 ��"��!�%� !"� �#/�&1��!� �  �&�% , � '(&)��� �# 4-0 ����, 

�# (&)��+ 1 (&�!. 7). ��$ , %+6 & 6+� !'���� % !%1#� ! ���6 ��-�, " *� !"�9, $ " &)9 

'�%��� 5"� � '(&)��� '�1  6&�6 "$� '���+0. �+�� �#/�&��+ 23� !��$"&+ [Be]+ ���"&� 

�&� "�/��&�")&�0 5.2 K, 7 K, 10 K, 15 K � 24.4 K. ��1 $�8' , �# "�/��&�")& 6+�  

�#/�&��  �  9 23� !��$"& % '�1 &�#�+0 / 4� !"�, 5��$"& /�(��"� (  � �1: 2 µW, 6.3 

µW, 20 µW, 63 µW, 200 µW, 630 µW, 2 mW, 6.3 mW � 20 mW. ��$ !��$"&+ 23� '�1 T = 5 

K �&�'!"�%���+ �� &�!. 9. 

��1  �&�'�����1 %&�/�� &���$!���� '+&$�, "&�6 %�� !� /�$!�/����  " *� � 

�#/�&���� -�&��+ ����� � �� ��"��!�%� !"�. ��1 "� &�"�*�!$ (  .�"��(� ����, 23� 

�!� ��# %���!� ��&%�1 �& �#% '��1 .)�$��� � &���� '�1 ����� � (� 4���1: 

22
2/1

2
0

2/10
2/1 ])(4[

)(16
),(0

BBB
BBB

BBL
∆+−

∆−
−=∆

π
, 

('� B0 – � #���1 /�$!�/)/� ����� � (� 4���1, 2/1B∆  – -�&��� ����� � (� 4���1 �� 

� � %��� �� /�$!�/)/�. ��$ $�$ ��/ �#%�!"�  &�!!" 1��� /�8') ����1/� % '��� , (&)��� 

(���
 &�!4������� '��" #��*���� �&�/�&�  ∆Bshf = 0.054 mT), � �0 -�&��� ' �8�� 6+"� 

 '���$ %� (&�!4������� " ��$  �� 1'&� 6�&����1), "  % .�"��(� �!� ��# %���!� .)�$��1, 

 6:�'��194�1 %!� 4 ����� !&�#):  

),3(0),2(0),(0),(0 2/12/12/12/1 BBBLBBBLBBBLBBLL shfshfshf ∆∆++∆∆++∆∆++∆= . 
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��!.  9. 23� !��$"&+ [Be]+ ���"&� �&� "�/��&�")&� T = 5 
K � &�#��*�+0 / 4� !"10 5��$"& /�(��"� (  � �1.  
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b) a) 

c) d) 

��$�1 . &/)��& %$� #�'�*� .�"��(�, % -��&%+0, )!$ &��� !�/ �& ��!!, % -%" &+0, '��� 

���6 ��� " *�+, &�#)��"�". ��"��(  !)4�!"%�1�!1 % �& (&�//� Origin. 	�$ " &+� 

&�#)��"�"+ .�"��(� �&�'!"�%���+ �� &�!. 10. 

	� �&�'!"�%����+� % '��� , &�6 "� (&�.�$� ��  "��*�9"!1 �  " *� !"� .�"��(�. 

� *� !"�  �&�'�����1 -�&��+ ����� ! !"�%��� �&�/�&�  0.8%, � ��"��!�%� !"� – 

�&�/�&�  1.25%. 

7 �&��� � ��"��!�%� !"� �����, � �)*���+� '�1 ���/���-�, / 4� !"�, � 

!  "%�"!"%���  � ���/���-�, �/���")'+ /�(��"� , $ /� ���"+ 5��$"& /�(��"� (  

�#�)*���1 B10, �&�'!"�%�19" ! 6 , 5$%�%����" "� &�"�*�!$ (  �&�'��� 
01

lim
→B

. �0 

 6 #��*�9", $�$ 0
2/1B∆  � I0. 
��1 5"� %���*��+, / 8�  %+*�!��"� %&�/1 !���-!��� % (  

%#��/ '�,!"%�1: 

s
BB

B

,
2

lim
2

0
2/12/101

2 ∆
=

∆
=

→
γγ

τ . 
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��!.  10. 3&�/�&+ .�"��(� ����, 23� !��$"&�. 
a) T = 5.2 K, P = 0.002 mW;   c) T = 10 K, P = 0.2 mW 
b) T = 7 K, P = 0.02 mW;    d) T = 24.4 K, P = 20 mW 
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��1 %+*�!����1 %&�/��� !���-&�-�" *� , &���$!����, ��'  #��"� #��*���1 

��!+4���1 ����� 23� �&� &�#�+0 / 4� !"10, $ " &+� / 8�  %+*�!��"� �  !��')94�, 

. &/)��: 

0001
1/
1/

)1/(lim
1/

)1(
BI
BI

BI
BI

Bs
B

==
→

. 


��1 5"� %���*��+, %+6�&�9" "�$��, �&� $ " &+0 / 4� !"� )8� ' !"�" *�  %+! $�1, �  

��!+4���� �4� /�� . 3 !�� )!&�'����1 %���*��+ 
21

1)1(/1
B
Bs −

  �  %+6&���+/ #��*���1/ 

��!+4���1, %&�/1 !���-&�-�" *� , &���$!���� / 8�  ��,"� �# . &/)�+ 

s
B
s

average

,
1

1
1/1

2
221 τγ

τ �
�

�
�
�

� −= . 3&�/�& "�$�0 %+*�!����, �&�%�'�� % "�6���� ��8� '�1 T = 5 

K. 

P, mW ∆B1/2, mT I/B1 1/s �&�'��� 
(1/s - 1)/B12 τ2, s τ1, s 

0.0020 0.03477 545.673 1.047742  
0.0063 0.04077 597.776 0.956419  

0.020 0.04293 469.143 1.218657  
0.063 0.04552 309.964 1.844486 

0.20 0.04564 176.158 3.245520 
0.63 0.04564 76.459 7.477575 

2.0 0.07211 39.432 14.499120 
6.3 0.08110 11.527 49.596940 

9.88;103 

3.27;10-7 9.75;10-5 

��6���� 1. 3&�/�& %+*�!����1 %&�/�� !���-!��� % , � !���-&�-�" *� , &���$!���� �&� T = 5 K. 

�!&�'����� %���*��+ 
21

1)1(/1
B
Bs −  6+�  !'����  �!� ��#)1 %+'�����+� % "�6���� #��*���1 1/s. 
��*���1 

%���*�� 0
2/1B∆  � I0/B10 6+�  %+6&��  �  ��&%+/ 2 #��*���1 / 4� !"�: =∆ 0

2/1B  0.03477 mT, I0/B10 = 571.724 

mT-1. 
 

�+�� � �)*��+ !��')94�� #��*���1 %&�/�� &���$!���� !���-&�-�" *� (  � !���-

!��� % (  %#��/ '�,!"%�1: 

T, K τ2, s τ1, s 

5.2 3.27;10-7 9.75;10-5 
7.0 2.83;10-7 7.70;10-5 

10.0 2.91;10-7 6.02;10-5 
15.0 2.74;10-7 3.01;10-5 
24.4 2.32;10-7 7.95;10-6 

�# "�6���+ %�'� , *"  %&�/��� !���-!��� % , &���$!���� � *"�  '���$ %+� '�1 $�8' , 

"�/��&�")&+. ��$ $�$ �� '���+, / /��" ��" "� &�"�*�!$ , . &/)�+ '�1 #�%�!�/ !"� 

!���-!��� % (  %&�/��� &���$!����, "  /+ �&�'� ��(��/, *"   �  � !" 1��  ! 

�#/������/ "�/��&�")&+. ��$�/  6&�# /, τ2 = 2.8"10-7 s. 
�%�!�/ !"� %&�/��� !���-

&�-�" *� , &���$!����  " "�/��&�")&+ 6)'�"  ��!��� ��8�. 
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a) b) 

c) d) 

e) 

2.2.3. �4!&92�%�� ��1&$5, ,�' 

2.2.3.1. �� '%�%�� )3!#���/�%, $5%.6 � ,����,�+�!3�6 !#�3,��' 
� & -�, �& %�&$ , �&�%���� !"� �&�'� 8��� , (�� "�#+  "� !�"����  

��&�/�"& % � !"&)$")&+  6��&)8��� (  ��&�/�(��"� (  ���"&�, 1%�1�"!1 % #/ 8� !"� 

" *� (  "� &�"�*�!$ (  / '���& %���1 �(  23� !��$"& %, ".�. !�/)�1���. 3&� � / 4� 

�& (&�//+ «VirtualEPR Spectrometer» 6+�� �& %�'��� !�/)�1��1 !��$"&� 23� �&� 

 &���"���� $&�!"���� α = 0º, 15º, 30º � 45º. �&�%��"����+� (&�.�$� �&�%�'��+ �� &�!. 11. 
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��!.  11. 2$!��&�/��"����+, � "� &�"�*�!$�, 23� 
!��$"&+ [Be]+ ���"&� �&� &�#��*�+0  &���"���10 
$&�!"����  "� !�"����  /�(��"� (  � �1.  
a) α = 0º;  
b) α = 0º - )%���*����1 ��&���'�$)�1&��1 (&)���;  
c) α = 15º;  
d) α = 30º;  
e) α = 45º 
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�# (&�.�$ % %�'�  � �� � !  "%�"!"%�� "� &�"�*�!$�0 '���+0 

5$!��&�/��"����+/, $& /� !��$"& % 23� '�1 � � 8���1 α = 30º (&�!. 11, d). �*�%�'� , 

*"  � '�1 '��� ,  &���"���� !"&)$")&� !��$"&�  '���$ %�1. 
 #/ 8��1 �&�*��� 

��!  "%�"!"%�1 #�$�9*��"!1 % ��" *� ,  &���"���� $&�!"���� '�1 α = 30º %  %&�/1 

5$!��&�/��"�. �$ &�� %!�( , $&�!"��� 6+� � %�&�)" �� )( � *)"� 6 ��-�, 30º. 

��$�/  6&�# /, /+ � �)*��/ � �� � � '"%�&8'���� �&�%�'���+0 %+-� 

��&�/�"& % !���-��/���" ����� � !"&)$")&+  6��&)8��� (  ��&�/�(��"� (  ���"&� 

[Be]+. 

2.2.3.2. �,�&3,&�  -�%,�  [Be]+ 
[Be]+ ���"& �&�'!"�%�1�" '�.�$" !  !"&)$")& , Be2+ – O-. ��&�'���% $ �!"��"+ 

�# "& �� (  � ���# "& �� (  ���
 5" (  ���"&�, / 8�   �&�'���"� � )" *��"� &1' 

��&�/�"& %, !%1#���+0 !  !"&)$")& , ���"&�.  

� �!"��") �# "& �� (  ���
 / 8�  ��,"� �  . &/)�� MHz
AAA

a zzyyxx ,
3

++
= , 

*"  '��" #��*���� aBe = 1.07 MHz. 3 �)*����1 %���*��� / 8�" 6+"� ��,'��� "� &�"�*�!$� 

�# . &/)�+ Hzggha eNN ,)0(
3

8 21 ψββπ −= , ('� gN  – g-.�$" & 1'&�, ge – g-.�$" & 

!% 6 '� (  5��$"& ��, 2
)0(ψ  – �� "� !"� 5��$"& �� �� �!!��')�/ / 1'&�, ".�. $ �!"��"� 

�# "& �� (  ���
 � $�#+%��" �� "� !"� '+&$� �� � �� 6�&����1. �&�%��%�1 

� �)*���)9 %���*��) ! "� &�"�*�!$ , (a0Be = 451.6 MHz), � �)*�/, *"  %��1��� s-

 &6�"��� 6�&����1 �� % �� %)9 .)�$��9 '+&$�  *��� /��  (aBe/a0Be = 0.0024), *"  

( % &�"   8�!"$ , � $���#���� '+&$� �� � �� $�!� & '�. �0 8�!"� � �)*��� (  

&�#)��"�"� ! ���� (�*�+/ '�1 VOH-Be ���"&� �4� &�# � '"%�&8'��" �& !")9 

«�&�./�"�$)»: VOH-Be = [Be]+ + VOH.  


 "�$ / !�)*��, /+ / 8�/ � � 8�"�, *"  ��&�/�"& !���- &6�"���� (  

%#��/ '�,!"%�1 λ '�1 [Be]+ � VOH-Be ���"& %  '���$ %. 2"  '��" ��/ % #/ 8� !"�  ����"� 

&�!!" 1��� /�8')  !� %�+/ � ��&%+/ % #6)8'���+/  &6�"����+/� )& %�1/� 5��&(�� 

'+&$� �# . &/)�+ 
E

g
∆

−=∆ λ2
, ('� eggg −=∆ ⊥  – !'%�( g-.�$" &� ���"&�. � ('�, '�1 

[Be]+ ���"&� � �)*�/ 
+

−−
+ ∆

∆∆
=∆

][

)()(
][

Be

BeOHVBeOHV
Be g

Eg
E . 
#1% �# &�6 "+ [8] '���+� '�1 VOH-Be 

���"&�, � �)*�/ 

eV
eV

E 3.1
0442.0

5.20227.0 ≈⋅=∆ . 
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 !%1#� ! 8�!"$ , � $���#����, '+&$� �� � �� $�!� & '� ("�$8� $�$ � '�1 VOH-Be 

���"&�), ���
 /�8') 6�&�����/ � '+&$ , / 8�  &�!!/�"&�%�"� $�$ )'����� � '�� ��-

'�� �� %#��/ '�,!"%��. � ('� &�!!" 1��� /�8') '+&$ , � � � / 6�&����1 / 8�  

 �&�'���"� �  . &/)�� m
hb

gg
r

Be

eNBe
Be 3 ,

3
2 ββ

= , ('� bBe – $ �!"��"� ���# "& �� (  ���
 

MHz

AA
A

b

yyxx
zz

,
3

2

+
−

= . 3 �)*�/ bBe = -0.494 MHz, � " ('� rBe ! 0.299 nm ! 0.7a0, ('� a0 

� !" 1���1 &�-�"$� MgO a0 = 0.42 nm [11]. ��$�/  6&�# /, /+ %�'�/, *"  � � 6�&����1 

!����  !/�4�� �# ���"&���� (  � � 8���1 $&�!"����*�!$ , &�-�"$� % !" & �)  " '+&$�. 

��!!/ "&�/ /�0���#/ &���$!���� � �� 6�&����1 6�# )*�"� "�/��&�")&+ ! / /��"� �(  

��(�& %���1 % &�-�"$) MgO. ��$ � 

&�!!/ "&���� � !�", $ ��*�  8�, 

%�&")����+, 0�&�$"�&, �   �  � / 8�" 

��/  6 !� %�"� � �)*���+� &�#)��"�"+.  

� ��+, &�'�)!� 6�&����1 (0.059 

nm) � *"� % 1.5 &�#� /���-� � �� (  

&�'�)!� /�(��1 (0.086 nm) [11]. 
 !%1#� ! 

5"�/, #�/�4�1 Mg2+, � � 6�&����1, 

%�& 1"� , «!$�*�"» �#  '� (  )(��, 

#���/��/ , �/ � #����, % '&)( ,, $�$ 

� $�#��  �� &�!. 12: '�1 Be2+ 5"  

5��&(�"�*�!$� %+( '�  � % #/ 8�  % 

!%1#� ! /�� !"�9 �(  &�'�)!�. 

3 � 8���� 6�&����1 % «)(�)» )%���*�%��" � $����)9 � "��������)9 1/) �#-#� 

! #'��� (  �/ % !%1#� !  !/�4����/ '�� �1, %!��'!"%�� *�(  �& �!0 '�" � $���#���� 

'+&$� �� � �� $�!� & '� %  %&�/1  6�)*���1 $&�!"���� &��"(�� %!$�/ �#�)*����/. 2"  

! #'��" (&�'���" $)� � %!$ (  � �1 %' ��  !� "��� <100>, %!��'!"%�� *�(  6�&����, 

&���$!�&)�" (�)68� % «)( �» % !" & �)  " 5" (  � �� $�!� & '� O- � 6 ��-� �� 

«�&+(��"»: ��-� �#/�&���1 � $�#+%�9"  "!)"!"%�� )!&�'����1  ����, !��$"&� 23� �&� 

� '�1"�� "�/��&�")&+ $&�!"���� '  "�0 � &, � $� !��$"& ��6�9'��/ (&�!. 13).   

Mg2+ 

O2- 

Be2+ 

<100> 

��!.  12. �$�*$  6&�#� � � %�'���� Be2+ % $&�!"���� 
MgO. ��&� , �����, � $�#��� «"&��$" &�1» '%�8���1 
� �� 6�&����1 % )#�� &�-�"$�. 
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��$ , !'%�( 

� � 8���1 6�&����1 

� '"%�&8'��"!1 $�$ 

$ �!"��" , 

���# "& �� (  ���
, "�$ 

� ��! %��'����/ (��%�+0 

 !�, '�.�$"� �  !�, 

$&�!"����, � �)*���+/ ! 

� / 4�9 .�"��(� «EPR-

NMR» �& (&�// ,: 

�&� 6&�# %����  !�, 

'�.�$"�  "� !�"����  

 !�, $&�!"���� ! � / 4�9 )(� % 2,��&� '�1 (��%�+0  !�, g-.�$" &� ( �86.2−=α , 
�42.2=β , �29.45=γ ) ! (��!)�"!1 !  !/�4����/ � �� 6�&����1 �   !� $&�!"���� "��� 

<111>.  

�"�$, /+ � �)*��/, *"  !'%�( 6�&����1 ! ���"&���� , � #���� % $&�!"���� 

! #'��" '�� ��, $ " &+, !% �/ � ��/ )%���*�%��" &�!!" 1��� /�8')  !� %�+/ � 

% #6)8'���+/  &6�"����+/� )& %�1/� 5��&(�� !�!"�/+, "�/ !�/+/, )'�&8�%�1 '+&$) 

�� $�!� & '�.  

2.2.3.3. 
 � /�,�. /�6 %�1/  ���%�* –� % :$�3  

 "� &�"�*�!$ , *�!"� &�6 "+ 6+�  ��!�� /�0���#/ &���$!���� �& ��(�–
��  

���$�, $ " &+, '��" ���6 ��-�, %$��' % !���-&�-�" *�)9 &���$!���9 ��&�/�(��"� (  

���"&�. 
&�/1 &���$!���� "�$ (  /�0���#/�  ��!+%��"!1 . &/)� , 

s

kT
E

c
bT

kT
h

a
T

n

,

1exp2
cth

1
)(1

−�
�

�
�
�

� ∆
++�

�

�
�
�

�
=

ν
τ . 

��1 [Be]+ ���"&�, /+ / 8�/  �)!"�"� �& ��!! �&6�0� (3-�, *��� % . &/)��), % !%1#� ! 

 *��� 6 ��-�/ &�!!" 1���/ /�8')  !� %�+/ � ��&%+/ % #6)8'���+/  &6�"����+/� 

)& %�1/� 5��&(�� '+&$�: ∆E ! 1.3 eV % "�$ / !�)*�� ��/� (  6 ��-� kT ~ 10-3 eV, � 

"&�"�, *��� )&�%����1 !"&�/�"!1 $ �)�9.  

��$�/  6&�# /, '�1 [Be]+ ���"&� %&�/1 &���$!���� τ1 �&�'!"�%�1�"!1 . &/)� ,  

s
bT

kT
h

a
T

n

,

2
cth

1
)(1

+�
�

�
�
�

�
=

ν
τ . 
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��!.  13. ��/��&�")&��1 #�%�!�/ !"� (&)��+ ����, 1 � 4 
�&� α = 45º   " 3.9 K '  30 K. 
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��"��( 5" , . &/)�+ � ' � �)*���+� 

%+-� 5$!��&�/��"����+� '���+�, '�� 

!��')94�� #��*���1 '�1 ��&�/�"& % 

&���$!����: a ! 419.96844 ± 16.18929, b 

! 0.00002 ± 0.00002, n = 7. 	� &�!. 14 

� $�#�� "� &�"�*�!$�, (&�.�$ 

#�%�!�/ !"� %&�/��� !���-&�-�" *� , 

&���$!����  " "�/��&�")&+. �# (&�.�$� 

%�'�  0 & -�� ! %��'���� 

5$!��&�/��"����+0 � "� &�"�*�!$�0 

'���+0. 	� &�!. 15 �&�%�'��+ ��!$ ��$  !��$"& % 23�, !�/)��& %���+0 �& (&�// , 

«VirtualEPR Spectrometer» '�1 &�#�+0 "�/��&�")& � / 4� !"�, 5��$"& /�(��"� (  � �1, % 

!&�%����� ! 5$!��&�/��"����+/� !��$"&�/�. ��$ %�'�  �# !��$"& %, " *� !"� 

� �)*���+0 '���+0 ' !"�" *�  %+! $�. 
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��!.  14. �&�%����� "� &�"�*�!$ , � 5$!��&�/��"���� , 
#�%�!�/ !"�, %&�/��� !���-&�-�" *� , &���$!����. 
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��!.  15. �&�%����� "� &�"�*�!$�0 � 5$!��&�/��"����+0 23� !��$"& % �&� &�#�+0 "�/��&�")&�0 � 
/ 4� !"10 5��$"& /�(��"� (  � �1. ��/)�1��1 �& %�'��� �& (&�// , «VirtualEPR Spectrometer». 
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2.3. �� '%�%�� 2.��+%.6 -�%,��' ' 3��!, $$� MgO 
�+ &�!!/ "&��� ��!$ ��$  '+& *�+0 '�.�$" % % $&�!"���� MgO. �% '��1 

"�6���� �0 ��&�/�"& % �&�%�'��� ��8�. 

=��"& �'%�( 

g-.�$" &�, 

eggg −=∆ ⊥  

� �!"��"� 

�# "& �� (  

���
 

a, MHz 

� �!"��"� 

���# "& �� (

  ���
  

b, MHz 

��!"����1 

/�8') � � / � 

'+&$ , 

d, nm 

��/��&�")&� 

"�&/�*�!$ (  

&�#&)-���1 

T, K 

[Be]+ 0.0442 1.07 -0.494 0.299 160 

[Na]0 0.0698 -8.61 2.79 0.186 190 

[Li]0 0.0519 -4.80 2.12 0.247 230 

VOH 0.0373 0.10 2.37 0.334 335 

1.341 -0.671 0.2711 
VOH-Be 0.0227 

0.352 2.432 0.3322 
400 

 1����+� '�1 � �� 6�&����1 Be2+ 
 2����+� '�1 � �� % ' & '� H+ 

 

=��"&+ % "�6���� ��0 '1"!1 % � &1'$� % #&�!"���1 �0 "�/��&�")&+ &�#&)-���1, ��� 

'&)(�/� !� %�/�, % � &1'$� )%���*���1 (�)6��+ � "�������� , 1/+, % $ " & , 

��0 '�"!1 '+&$�.  


+! $�1 "�/��&�")&� &�#&)-���1 VOH-Be � VOH ���"& % !%1#��� ! �&�!)"!"%��/ 

$�"� �� , %�$��!�� % 5"�0 ���"&�0, $ " &�1  *��� !����  )%���*�%��" � "��������)9 

1/) '+&$� �#-#� � $����  ��!$ /���!�& %��� (   "&���"���� (  #�&1'�. 
 [Li]0 � [Na]0 

���"&�0 %�$��!�1  "!)"!"%)�", � ���"& ! 0&��1�" !"�6���� !"� " ��$  �#-#� $)� � %!$ (  

%#��/ '�,!"%�1. 3 5" /) &�#&)-���� 5"�0 ���"& % �& �!0 '�" �&� ( &�#'  ��#$ , 

"�/��&�")&�, *�/ VOH-Be � VOH.  

��1 [Be]+ ���"&�, '�� ��, ! #'���+, �#-#� �����"&���� (  � � 8���1 � �� 

6�&����1, ! #'��" ' !"�" *�  (�)6 $)9 � "��������)9 1/), $ " &�1 � $���#)�" '+&$) �� 

� �� $�!� & '�. �!�� !&�%��"� "�/��&�")&) &�#&)-���1 [Li]0, [Na]0 � [Be]+ ���"& %, "  

/ 8�/ !$�#�"�, *"  '�� �� % [Be]+ ���"&� '�,!"%)�" �� '+&$) � *"� "�$ 8�, $�$ 

$)� � %!$ � %#��/ '�,!"%�� % [Li]0, [Na]0 ���"&�0. 

[Be]+ ���"& �&�'!"�%�1�"  ! 6+, ��"�&�! % �!!��' %���� % �& !� 

�%" � $���#���� '+& $ % MgO, "�$ $�$ �  !% �, !"&)$")&�  � � 0 8 �� !"&)$")&) 

% #/ 8� , �%" � $���# %��� , '+&$� % $&�!"����: Mg2+ – O-. ��/ 6 ��-�, ��"�&�! 

% #��$��" % !%1#� ! "�/, *"  6�&����, /�$!�/����  �&�6��8�� $ �# 5��$"& �� , ! 

/�(���/ !"&)$")&� � �/��" ") 8� %����"� !"�. 	� '���+, / /��", /+ / 8�/ !$�#�"� 

!��')94��: � $���#���1 '+& $ % $&�!"����0 MgO % #/ 8�  ��-� " ('�, $ ('� �/��"!1 

� $�����1 '�. &/���1 &�-�"$� ��� �&�/�!�. ��$�1 '�. &/���1 ��� �&�/�!�  6&�#)9" 
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� $����)9 � "��������)9 1/), % $ " & , � / 8�" 6+"� #�0%�*��� '+&$�. 
  "!)"!"%�� 

� $���� , '�. &/���� ��� �&�/�!�, '+&$� �� � $���#)9"!1 % !%1#� !  *��� -�& $ , 

%����"� , # � , $&�!"���� ( " 6.5 eV '  8 eV), � !  "%�"!"%��� , %+! $ , �0 

� '%�8� !"�9 [12]. 

� ��*�  8�, �  �&�*���/ %����"� !"� � �# 5��$"& �� !"�, / 8�  6+�  6+ 

�!!��' %�"� $&�!"���+ MgO:Ca � �!$�"� % ��0 '+& *�+� ���"&+ [Ca]+, �  � �+"$� 

 6��&)8���1 "�$ (  ���"&� ! � / 4�9 23� �&� 15-20 K % �& -� / �� '��� ��$�$�0 

&�#)��"�" %. 
 "�$ / $&�!"���� 6+� #�&�(�!"&�& %�� � %+, ��$ "�&/ �9/���!������ 

�&� 48 K, $ " &+, �  !��$"&���� /) ! !"�%) %+#%��  !% 6 8'����/ '+& $ � �0 

&�$ /6������, ! 5��$"& ��/� [12]. 2" " ��$ 6+� �&���!�� $ [Ca]+ ���"&). �/�1 

�+��-��� '���+�, / 8�  !$�#�"�, *"  �&� "�$ , ��#$ , "�/��&�")&� &�#&)-���1 ���"&�, 

�(  23� !��$"& ��'  �#/�&1"� �&� "�/��&�")&� < 4 K % �& /�8)"$�, ('� g-.�$" & 

�&���/��" #��*���1 2.05 – 2.10. 
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3. ��������	
� �
� �
��������� 

3.1. �4"�( �41�� #��*� //. «VirtualEPR Spectrometer» 
3& (&�//� «VirtualEPR Spectrometer», ��� «
�&")����+, 23� ���$"& /�"&», 

6+�� &�#&�6 "��� % ��!"�")"� ��#�$� «! *�!" (  ��!"�». �!� %� , #�'�*�, �& (&�//+ 

1%�1�"!1 !�/)�1��1 .)�$�� ����� !"� 23� !��$"& /�"&� '�1 �!� ��# %���1 % )*�6�+0 

���10. ��� � ��#�� $�$ �&�� '�%�"��9, "�$ � !")'��"), $ " &+, 0 "�� 6+ � !%1"�"� !% 9 

8�#�� �!!��' %���1/ %  6��!"� /�(��"� (  &�# ���!�. 	  "�$�1 . &/)��& %$� #�'�*� 

�& (&�//+ ��$�$ �� %��1�" �� " *� !"� % �� &�6 "�. 

3 ' !�/)�1���, .)�$�� ����� !"� 23� !��$"& /�"&� % '��� / $ �"�$!"� 

� '&�#)/�%��"!1 !�/)�1��1 23� !��$"& % % #�%�!�/ !"�  " "�$�0 ��&�/�"& % 

!��$"& /�"&�, $�$: 

• /�(��"� (  � �1 

• *�!" "+ 5��$"& /�(��"� (  �#�)*���1 

• / 4� !"� 5��$"& /�(��"� (  �#�)*���1 

•  &���"���� $&�!"����  "� !�"����  /�(��"� (  � �1 

• "�/��&�")&+ $&�!"���� 

2"� ��&�/�"&+ � �� !"�9  �&�'��19" %��-��, %�' !��$"&�, �#/�&1�/ (  

!��$"& /�"& /. ��/� !"&)$")&� !��$"&�  �&�'��1�"!1 *�&�# ��&�/�"&+ �(  !���-

��/���" �����, $ " &+� #�'�9"!1 '�1 $�8' (  '�.�$"� %  "'���� !"�. 

3& (&�//� / 8�" �&�'!"�%�1"� 6 ��- , ��"�&�! '�1 �&�� '�%�"���,, $ " &+� �� 

/ ()" � #% ��"� �  $�$�/-��6  �&�*���/ �& % '�"� )*�6�+� 5$!��&�/��"+ �� &����� / 

23� !��$"& /�"&�. 3& (&�//� � #% �1�" #�'�%�"� � ! 0&��1"� ��. &/���9 $�$   

&�#��*�+0 $&�!"����0, "�$ �   &�#��*�+0 '�.�$"�0 % '���+0 $&�!"����0. 3&�� '�%�"��� ! 

��($ !"�9 / 8�" � $�#+%�"� !")'��"�/ !��$"&+ 23� #�'���+0 '�.�$" %, /��11 $�$ 

��&�/�"&+ �0 !���-��/���" �����, "�$ � %+-� ��&�*�!����+� ��&�/�"&+ !��$"& /�"&�. 

�! 6+, ��"�&�!, ��%�&� �, �&�'!"�%�1�" ! 6 , % #/ 8� !"� %�&��& %���1 

"�/��&�")&+ $&�!"���� � / 4� !"� 5��$"& /�(��"� (  �#�)*���1. 7 �&��� ����� 23� � 

�� ��"��!�%� !"� #�%�!1" *�&�# /�0���#/ &���$!����  " 5"�0 '%)0 ��&�/�"& %. 3&�%'�, 

��&�' "�/, $�$ �!� ��# %�"� 5") .)�$�� ����� !"� �& (&�//+, ��'  �& %�!"� ' % ���  

"4�"����+� �!!��' %���1 '�1  �&�'�����1 ��&�/�"& % !�/ (  /�0���#/� &���$!���� % 

&�!!/�"&�%��/ / ���"&�. 

3&�� '�%�"���, $ ��*�  8�, / 8�" '�%�"� ��  !� %� 5" , �& (&�//+ !")'��") 

#�'���1 �   �&�'�����9 !"&)$")&+ '�.�$"� ��  !� %� �(  23� !��$"&� (�!�� ) %�! �� 
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��$��� �  23� !�'�" 20 !")'��" %, "  � *"� ��% #/ 8�  '�"� $�8' /) !�/ !" 1"����)9 

&�6 ") �� 23� !��$"& /�"&�). 
 "�$ / !�)*��, !")'��" � �)*��" ��%+$� �!!��' %���1 

23� !��$"& % � �0 ��"�&�&�"����. 3 !�� "�$�0 «%�&")����+0» �&�$"�$)/ %, !")'��" 

' !"�" *�  6+!"&  !/ 8�" ��*�"� &�6 "�"� ! ��!" 14�/ 23� !��$"& /�"& /. 

3& (&�//� ����!��� �� 1#+$� C++ ! �!� ��# %����/ 6�6�� "�$� MFC 

(Microsoft© Foundation Class) % Visual Studio. ��� ! !" �" �# #��)!$��/ (  / ')�1 

(VirtualEPR.exe), 6�6�� "�$� !�/)�1��� !��$"&� 23� (EprSpectrometer.dll), 6�6�� "�$� 

EISPACK (ch.dll) � .�,� % '���+0 ! &�!-�&����/ *.vpr. ��1 #��)!$� �& (&�//+ 

"&�6)9"!1 MFC run-time 6�6�� "�$� mfc70.dll, msvcp70.dll � msvcr70.dll. 

3.1.1. �$*���,/�+�!3 � 4 1  #��*� //. 

  !� %� «VirtualEPR Spectrometer» ��8�" / 4�+, .�#�$ -/�"�/�"�*�!$�, 

����&�", '�94�, &�#)��"�"+ %+! $ , " *� !"�. 
  !� %� !�/)�1��� 23� !��$"&� ��8�" 

" *��1 '��( ����#���1 /�"&��+ !���-��/���" �����.  

��1 '��� , *�!" "+ 5��$"& /�(��"� (  � �1, $�8'�1 ��&� )& %��, 5��&(�� % 

!���-��/���" ����� &�!!/�"&�%��"!1 ��  �&�'������ " *� (  #��*���1 /�(��"� (  � �1, 

�&� $ " & / &�#���� /�8') 5"�/� )& %�1/� ! %��'��" ! $%��" / 5��&(�� 

5��$"& /�(��"� (  � �1. ��1 5" (  �!� ��#)�"!1 �"�&��� ��+, ��( &�"/ �� &�!. 16. 

	�*���� � #��*���� /�(��"� (  � �1 
B0 = 300 mT 

���( ����#���1 !���-
��/���" ����� 

k = 0 ��1 )& %��, 5��&(�� i, j 

Wi – Wj = hν? 

False 

k = k + 1


+*�!����� !���-
��/���" ����� �&� Bk 

True 

False 

�"�&" 

�!"� �4� 
��&�0 '+? 

 

True 
 

� ��� Bk + 1 = LSF(Bk) 

��!.  16. ��( &�"/ " *� (   �&�'�����1 /�(��"� (  � �1 '�1 #�'��� (  23� ��&�0 '� �&� 
*�!" "� 5��$"& /�(��"� (  � �1 ν. 
 Wi, Wj – 5��&(�� )& %��, i � j �&� /�(��"� / � �� B = Bk. 
 LSF(B) – .)�$��1 � '( �� /�(��"� (  � �1. 
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����-��/���" ���� '��( ����#�&)�"!1 �  QL-��( &�"/), &�!-�&��� /) '�1 

$ /���$!�+0 *�!��.  3 '( �  !)4�!"%�1�"!1 /�" ' / ���/���-�0 $%�'&�" % (least-square 

fitting method – LSF) ! " *� !"�9 ! %��'���1 &�#���+ /�8') '%)/1 )& %�1/� 5��&(�� � 

$%��"� 5��$"& /�(��"� (  � �1 % 10-8%. 

3.1.1.1. �� *�% $�1 -�� / ,��-. !#�%-� /�$5,�%� %  
��1 '��( ����#���� /�"&��+ !���-��/���" �����, $�$ )8� 6+�  !$�#��  %+-�, 

�!� ��#)�"!1 QL-��( &�"/ [14]. ��( &�"/ ! !" �" �# ��� *$�  &" ( �����+0 

�&� 6&�# %���,: 

sss LQA =  

sss QLA =+1 , 

('� As – /�"&���, $ " &)9 "&��!. &/�&)9", As+1 – !��')94�1 /�"&��� '�1 

"&��!. &/����, Qs –  &" ( ������1 /�"&��� �&� 6&�# %���1, Ls – ��8�11 "&�)( ����1 

/�"&���. �)"� �& ��!!� % !��')94�/. 	� -�(� ‘s’, /�"&��� As �&�'!"�%�1�"!1 % . &/� 

sss LQA = , *"   !)4�!"%�1�"!1 ! � / 4�9 �&� 6&�# %���, ��)!0 �'�&� (Householder). 

��8'�1 /�"&���  &" ( ����� (  �&� 6&�# %���1 ��)!0 �'�&� Hi �&�#%���  6�)��"� 

��'��( �����+� 5��/��"+ /�"&��+ % i- , !"& $�. ��&�1 "�$�0 �&� 6&�# %���, '��" % 

&�#)��"�"� ��8�99 "&�)( ���)9 /�"&��) Ls: ss
n
s

n
ss AHHHL 11...−= , ('� n – &�#/�& /�"&��+ 

As. 3& �#%�'����  &" ( �����+0 �&� 6&�# %���, �&�'!"�%�1�" ! 6 , /�"&��) 

�&� 6&�# %���1 QL-��( &�"/�: n
ssss HHHQ ...21= . 

	� !��')94�/ -�(� ��( &�"/�  �&�'��1�"!1 /�"&��� sss QLA =+1 , $ " &�1 % !% 9 

 *�&�'� �& 0 '�" &�#6�"�� ! � / 4�9 �&� 6&�# %���, ��)!0 �'�&�. ��$ �& ' �8��"!1 

'  "�0 � &, � $� /�"&��� As �� !"���" '��( ����� , – " ('� �� '��( ���� /�"&��+ 6)')" 

�� ! 6!"%���+� #��*���1, � �& �#%�'���� nQQQV ...21=  '�!" /�"&��) ! 6!"%���+0 

%�$" & % /�"&��+ A. 


 �& (&�//� «VirtualEPR Spectrometer» �!� ��#)�"!1 6�6�� "�$� EISPACK '�1 

'��( ����#���� 5&/�" % , /�"&��+ !���-��/���" �����. 3&�*��� �!� ��# %���1 5" , 

6�6�� "�$� #�$�9*��"!1 % ��0%�"$� %&�/��� '�1  �"�/�#���� ����!��� , �%" & / 

.)�$��� '��( ����#����, $ " &�1 6+�� �� 60 '�/� �#-#� ��#$ , !$ & !"� &�6 "+ 

.)�$���. 

3.1.1.2. 
�2*�% 1% +�%�( / *%�,%�*� #�$� 
3 '( � #��*���1 /�(��"� (  � �1 $ &�# ���!� /) #��*���9 '�1 '���+0 '%)0 

)& %��, 5��&(��  !)4�!"%�1�!1 ! � / 4�9 /�" '� ���/���-�0 $%�'&�" % [13]. 2" " 
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/�" ' '��" ���6 ��� " *�+� &�#)��"�"+ � '( �� �  6��'��" /�"�/�"�*�!$�/� 

$&�"�&�1/�, ! #'�94�/� ���6 ��� 6+!"&)9 !0 '�/ !"� &�#)��"�" %. �� 8� !"� /�" '� 

#�$�9*��"!1 % " /, *"  '�1 �(  �!� ��# %���1 "&�6)9"!1 ��&%�1 � %" &�1 �& �#% '�+�  " 

5��&(�� )& %�1 !�!"�/+. 

�)"� /�" '� #�$�9*��"!1 % /�$!�/���� / )/���-���� #��*���1 .)�$��� 

�
−

=
→

i i

ii Fx
S

2

2)),(f(
σ
a

, 

('� ),f(
→
aix  – "� &�"�*�!$ � #��*���� .)�$��� '�1 " *$� xi, Fi – 5$!��&�/��"����+, 

&�#)��"�", σi – %�! % , $ 5..�����", � !)//� �& 6�(��" %!� 5$!��&�/��"����+� " *$�. 


�$" & ),...,,( 21 n

T

aaa=
→
a  �&�'!"�%�1�" ! 6 , ��6 & %�&��&)�/+0 ��&�/�"& %. 
+6&�% 

��6 & ��*����+0 #��*���, 5"�0 %�&��&)�/+0 ��&�/�"& %, �"�&��� ��   �&�'��1�"!1 

!��')94�, ��6 & �  . &/)�� 

( ) '1''
1

DD
mm

−→+→
−= aa , 

('� 'D  �&�'!"�%�1�" ! 6 , ��&%)9 *�!"�)9 �& �#% '�)9  " S �  %�&��&)�/+/ 

��&�/�"&�/, � ''D  – %" &)9 �& �#% '�)9: 

mk
k a

S
D

a
�
��
�

�
��
�

�

∂
∂='   

mkk
kk aa

S
D

a
�
��
�

�
��
�

�

∂∂
∂=

21

2
''

2,1 . 


  64�/ !�)*��, 'D  �&�'!"�%�1�" ! 6 , %�$" &, � ''D  - /�"&��), $ " &)9 !��')�" 

'��( ����# %�"� '�1  �&�'�����1 #��*���, !��')94�(  ��6 &� %�&��&)�/+0 ��&�/�"& %. 


 !�)*�� !���-��/���" �����, .)�$��1 S %+(�1'�" !��')94�/  6&�# / 

�
−∆

=
i i

i hE
S

2

)(

σ
ν

, 

('� ''' iii EEE −=∆  – &�#���� /�8') '%)/1 )& %�1/� 5��&(�� !�!"�/+. ��$ $�$ % ��-�/ 

!�)*�� %!� " *$� �/�9"  '�� � " " 8� %�!, "  �&���/��/ σi = 1. 
 %�&��& %���� )*�!"%)�" 

" ��$  %���*��� /�(��"� (  � �1 B, � 5" /) %���*��+ 'D  � ''D  6)')" �/�"� !��')94�, 

%�': 

mBB
S

D �
�

�
�
�

�

∂
∂='  � 

mB
B
S

D ��
�

�
��
�

�

∂
∂=

2

2
'' . 

3 '!"�%�% 5"� #��*���1 % . &/)�) '�1 S, � �)*�/: 
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( )� �
�

�
�
�

�

∂
∂

−
∂
∂

−∆
∆
∆

=
∂
∂=

i

ii
i

i

i

B
E

B
E

hE
E
E

B
S

D '''2' ν , 

( )�
�
�
	




�
�
�
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�

�
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�

�

∂
∂

−
∂
∂

−∆
∆
∆

+�
�

�
�
�

�

∂
∂

−
∂
∂

=
∂
∂=

i

ii
i

i

iii

B
E

B
E

hE
E
E

B
E

B
E

B
S

D
2

''
2

2
'

22
'''

2

2

2'' ν  

��$ )8� 6+�  !$�#�� , ���6 ��-)9 !� 8� !"� �&�'!"�%�19" % '��� / !�)*�� 

�& �#% '�+� 
B
Ei

∂
∂

 � 
2

2

B
Ei

∂
∂

. �0 / 8�  %+*�!��"� *�!���� , �!� ��#)1 "� &�/) ��,/��� 

(Feynman’s theorem), �# $ " & , !��')�", *"  �& �#% '��1 �# 5��&(�� �  $�$ /)-��6  

��&�/�"&) !%1#��� ! ��/���" ���� / !��')94�/  6&�# / 

ii
i

x
H

x
E ϕϕ

∂
∂=

∂
∂

 

� ('� '�1 ��&% , � %" & , �& �#% '� , 5��&(��  " /�(��"� (  � �1 � �)*�/:  

ii
i

B
H

B
E ϕϕ

∂
∂=

∂
∂

 

� +
−

∂
∂

∂
∂

=
∂
∂

n ni

inni
i cc

EE
B
H

B
H

B
E

..
2

2 ϕϕϕϕ
, 

('� !)//� �& 6�(��" %!� )& %�� 5��&(��, $& /� i- ( , � c.c.  #��*��" $ /���$!�  

! �&18���)9 %���*��) (complex conjugate). 

��$ $�$ % !���-��/���" ����� ��� !&�'!"%���   " /�(��"� (  � �1 B #�%�!�" 

��-� 5��$"& �� � #��/�� %!$ � � 1'�&� � #��/�� %!$ � %#��/ '�,!"%��, "  �& �#% '��1 

!���-��/���" �����  " /�(��"� (  � �1 6)'�" �/�"� !��')94�� #��*���� 

� →

→

→

→

−=
∂
∂

i
iNNi

g
B
H I

B

B

B

BgS ˆˆ ββ , 

('� !)//� �& 6�(��" �  %!�/ 1'&�/ % !�!"�/�. 


 . &/�, � '0 '14�, '�1 $ /��9"�&�+0 %+*�!����,, �& �#% '�+� 5��&(�� �  

/�(��"� /) � �9 / 8�  #���!�"� % !��')94�/ %�'�: 

�	



��


 ⊗
∂
∂=

∂
∂

ii
i

B
H

Tr
B
E ϕϕ  

( )( )
..

2

2

2

cc
EE

B
H

Tr
B

E

n ni

nnii
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∂
∂

=
∂
∂

�
ϕϕϕϕ

, 
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('� ii ϕϕ ⊗   – %��-��� �& �#%�'���� ! 6!"%���+0 %�$" & % )& %�1 5��&(�� i, $ " & � 

 6&�#)�" $%�'&�"�)9 /�"&��) &�#/�&� /�"&��+ !���-��/���" �����, *��� pq $ " & , 

&�%�� *

qipi ϕϕ . 

� "1 �&� �!� ��# %���� /�" '� ���/���-�0 $%�'&�" % �&�0 '�"!1 �& �#% '�"� 

)/� 8���1 /�"&�� '&)( �� '&)(�, " *� !"� �(  &�#)��"�"� %���$ �����, � !0 '�/ !"� 

�& �!0 '�" � !�� 3-4 -�( % '�1 $�8' (  )& %�1 5��&(��. 

3.1.2. �#�%-� /�$5,�%� % 

3.1.2.1. �.+�!$�%�� !#�%-� /�$5,�%� %  
	��6 ���  64�, %�' !���-��/���" �����, � ''�&8�%��/ (  �� '��� / 5"��� 

&�#%�"�1 �& (&�//+, �&�%�'�� ��8�: 

( ) ( )� ��

��

−=−=

→

−=−=

→

+++−+

++++=

i m
i

m
i

m

m
i

m
i

m
iiiiNNii

m

mm

m

mm

IOBhIOBhhgh

SOBhSOBhhH

i

6

6
66

4

4
44

6

6
66

4

4
44

)()(ˆˆˆˆˆ

)()(ˆˆˆˆ

IQIIBIAS

SDSSgB

β

β
 

��$ , !���-��/���" ����, $�$ )8� 6+�   "/�*��  %+-�, �!� ��#)�"!1 '�1 $&�!"��� % 

$)6�*�!$ , � %+-� !�//�"&��.  

��8'+, �# ��&�/�"& % !���-��/���" ����� �&�'!"�%�1�" ! 6 , �& �#%�'���� 

"��� ��	���*����
��*��	��� ��6  �& !"  ��	���*��	���. ��$, ��&%+, *��� !���-

��/���" �����,  ��!+%�94�, 5��$"& �� � #��/�� %!$ � &�!4������� )& %��, 5��&(��, 

�&�'!"�%�"!1 !��')94�/  6&�# /:  

( )
�
�
�
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�
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�
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�

��
�
�

�

�

�
�
�

�

�

�
�
�

�

�

=
→

z

y

x

zzzyzx

yzyyyx

xzxyxx

zyx

S

S

S

ggg

ggg

ggg

BBB
ˆ

ˆ
ˆ

ˆ ββ SgB  

�!$�9*���� ! !"�%�19" ��&�/�"&+,  �&�'�����+�  ��&�" &�/� �"�%��!�. ��� 

�&�'!"�%�19" ! 6 , �& �#%�'���� �	����*����
��, ('� !$��1& / 1%�1�"!1 ��&�/�"& m
lB , � 

/�"&���, –  ��&�" & �"�%��!� )(JO m
l .  

��$�/  6&�# /, $�8'+, %+*�!����+, ��&�/�"& !���-��/���" ����� �&�'!"�%��� 

% %�'� /�"&��+. 
  64�/ !�)*��, /�"&��+ 5"� �/�9" &�#�+� &�#/�&+. ��1 �&�%�'���1 �0 

$  '���$ % /) &�#/�&), &�%� /) &�#/�&) !���-��/���" �����, �!� ��#)�"!1 ��% � ��� 

�&�% � %��-��� �& �#%�'���� 5"�0 /�"&�� ! �'���*�+/� /�"&���/� !  "%�"!"%)94�0 

&�#/�& %. 
+6 & 5"�0 &�#/�& % #�%�!�"  " %+6&��� (  � &1'$� !��� %,  �&�'��194�0  

/�"&�*�+, 5��/��" !���-��/���" �����.  
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��$, ���&�/�&, �)!"� ) ��! �!"� '�.�$", % $ " & / % 23� )*�!"%)�" '+&$� � 2 1'&� 

!  !����/� S = 1/2, I1 = 1/2 � I2 = 3/2 (VOH-Be ���"&) !  "%�"!"%��� . ��$�/  6&�# /, 

/�"&�*�+, 5��/��" 6)'�" %+(�1'�"�, $�$ 21 ,, IIS MMM . ����-��/���" ���� "�$ , 

!�!"�/+ 6)'�" %+(�1'�"� $�$  

22222221111
ˆˆˆˆˆˆˆˆˆˆ IQIIBIASIBIASSgB hghghH NN +−+−+=

→→→
βββ . 

��#/�& �'���*� , /�"&��+, $ " &�1 )/� 8��"!1 !��%� �� '���)9 /�"&��) ��&�/�"&� 

!���-��/���" ����� '�1 '��� (  !����, 6)'�"  �&�'��1"�!1 !)//�&�+/ &�#/�& / 

� '/�"&��+ !���-��/���" �����, /�"&�*�+� 5��/��"+ $ " & ,  �&�'��19"!1 %!�/� 

!����/�, ��0 '14�/�!1 ��&�' '���+/ �  � &1'$). �  "%�"!"%��� , �&�% � %��-��� 

�& �#%�'����  �&�'��1�" �'���*��1 /�"&��� &�#/�& / � '/�"&��+ !���-��/���" �����, 

/�"&�*�+� 5��/��"+ $ " & ,  �&�'��19"!1 !����/�, ��0 '14�/�!1 � !�� '��� (  �  

� &1'$). ���!���+, %+-� !���-��/���" ���� " ('� #���-�"!1 % !��')94�/ %�'�1: 

[ ]
[ ] [ ]2221212212

21121121

ˆˆ),(ˆ),(ˆ)(ˆ

)(ˆ)()(ˆˆ),(ˆˆ

IQIIBIAS

IBIASSgB

⊗+�	



��


 ⊗−⊗⊗+

+�	



��


 ⊗⊗−⊗⊗+�	



��


 ⊗=

→

→→

ISUhISUgIUh

IUSUgIUhIIUH

N

N

β

ββ
, 

('� U(J1, J2, …) – �'���*��1 /�"&���,  �&�'��194�1!1 !����/� Ji, &�#/�&� ∏ +
i

iJ )12( . 

3.1.2.2. �*$�' � 1 '�!�/�!,5 !#�%-� /�$5,�%� %  
�(� %�1 #�%�!�/ !"� !���-��/���" �����  �&�'��1�"!1 *�&�# %�$" & /�(��"� (  

� �1 ( )zyx BBB ,,=
→
B , $ /� ���"+ $ " & (  #�%�!1"  " � �1&�+0 )(� % � % & "� 

$&�!"���� θ � ϕ. ��$�/  6&�# /, $�8'+, $ /� ���" %�$" &� /�(��"� (  � �1 / 8�" 6+"� 

� �)*�� !��')94�/� . &/)��/�: 

θ
θϕ
θϕ

cos

sinsin

sincos

=

=
=

z

y

x

B

B

B

,  


  64�/ !�)*��, '�.�$"+ #���/�9" &�#��*�+� ��5$%�%����"�+� � � 8���1 

 "� !�"����   !�, $&�!"����. ��1 %+*�!����1 �0 %$��'� % !���-��/���" ���� 

�!� ��#)9"!1 /�"&��+ %&�4���1 Rsym, !  "%�"!"%)94�� (&)��� !�//�"&�� $&�!"����. 
 

�& (&�//�, 5"� !%1#�  !)4�!"%�1�"!1  �1"�-"�$� *�&�# %�$" & /�(��"� (  � �1 *�&�# 

                                                
1 ��$ %�'� , �&� %+*�!����� /�"&��+ ���
, �!� ��#)�"!1 %��-��� �& �#%�'���� /�8') 5��$"& �� , � 
1'�&� , !��� %+/� /�"&���/�. 2"  !%1#��  ! % #/ 8�+/ ��!  "%�"!"%��/ �0 &�#/�& %, � % "�$ / !�)*�� �# 
' 6�% *�+0 �'���*�+0 /�"&�� �!$�9*�9"!1 � '/�"&��+, !  "%�"!"%)94�� 5��$"& �� /) � 1'�&� /) 
!����/. 
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!  "� -���� 
→→

= BB symsym R , ('� %�$" & 
→
B  �&�'!"�%�1�" ! 6 , %�$" & /�(��"� (  � �1, 

"&��!. &/�& %���+, !  "%�"!"%���  � �1&�+/ )(��/. 

3.1.2.3. �����,�+�!3 � �%,�%!�'%�!,5 $�%�( 
��$ 6+�   "/�*��  % "� &�"�*�!$ , *�!"�, % !�)*�� ���&�%����1 /�(��"� (  � �1 

%' ��  !� OZ, "� &�"�*�!$�1 ��"��!�%� !"� ����� � (� 4���1 /�8') )& %�1/� 5��&(�� i 

� j  �&�'��1�"!1 �  . &/)�� 
2

*ˆ
ixj SI ΨΨ= . 
  64�/ !�)*�� !�)*�,� (  ���&�%����1 

/�(��"� (  � �1 % �& !"&��!"%�, ��"��!�%� !"� ����� ��0 '1" �  . &/)��  
2

*ˆ
ijI Ψ⋅Ψ=

→
SB1 , 

('� 
→

B1  – %�$" & /�(��"� , $ /� ���"+ 5��$"& /�(��"� (  � �1, % #6)8'�94�(  23� 

��&�0 '+. 
�$" &� 
→

B1  ' �8�� 6+"� ��&���'�$)�1&�� %�$" &) !"��� ��&� (  /�(��"� (  

� �1 
→
B , � �(  �/���")'� �� �/��" #��*���1 '�1 ��"��!�%� !"�. � /� ���"+ %�$" &� 

→
B1  

� �)*�9"!1 �  !��')94�/ . &/)��/: 

)90cos(

)90sin(sin

)90sin(cos

0

0

0

θ

θϕ
θϕ

+=

+=

+=

z

y

x

B

B

B

 

��$�/  6&�# /, �&� ���&�%����� !"��� ��&� (  /�(��"� (  � �1 %' ��  !� OZ, %�$" & 
→

B1  ���&�%��� %' ��  !� OX, %!��'!"%�� *�(  ��"��!�%� !"� ����� 23� 6)'�" #�%�!�"� 

��-�  " x $ /� ���"+ !��� % (   ��&�" &�, ".�.  " xŜ , *"  � 6+�  �&�'!"�%���  %+-�. 


 $ /��9"�&� / �&�'!"�%����� ��"��!�%� !"� ����� � (� 4���1 6)'�" 

 �&�'��1"�!1 �  . &/)�� 

( ) 2
*)90cos(ˆ)90sin(sinˆ)90sin(cosˆ
i

o
z

o
y

o
xj vSSSvI θθϕθϕ +++++= , 

('� vi – ! 6!"%���+, %�$" & !���-��/���" �����, !  "%�"!"%)94�, i- /) )& %�9 5��&(�� 

���"&�. 

3.1.3. 
 � /�,�. /�6 %�1/  ��$ 3! -�� 
�'� , �# )��$����+0  ���, �& (&�//+ 1%�1�"!1 % #/ 8� !"� #�'�%�"� 

��&�/�"&+ /�0���#/� &���$!����. � "�$�/ ��&�/�"&�/  "� !1"!1 %&�/1 !���-&�-�" *� , 

&���$!����, $ " &�1 #�'��"!1 ��1%�+/  6&�# / % !%1#� ! �� #�%�!�/ !"�9  " "�/��&�")&+ 

� / 4� !"� 5��$"& /�(��"� (   �#�)*���1, � %&�/1 !���-!��� % , &���$!����, $ " &�1 

#�'��"!1 % 1%� / %�'� % !�$)�'�0. 
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3 ' ��1%�+/  6&�# / #�'���1 ��&�/�"& % !���-&�-�" *� , &���$!���� 

� ��/��"!1 !��')94��. 
 �& (&�//� �&���/��"!1, *"   !� %� , /�0���#/ &���$!���� 

�&� !���-&�-�" *� / %#��/ '�,!"%�� 1%�1�"!1 /�0���#/ �& ��(�–
�� ���$�, %&�/1 

&���$!���� $ " & (   ��!+%��"!1 . &/)� , 

s

kT
E

c
bT

kT
h

a
T

n

,

1exp2
cth

1
)(1

−�
�

�
�
�

� ∆
++�

�

�
�
�

�
=

ν
τ  

��$�/  6&�# /, !��')�" #�'�%�"� ��&�/�"&+ �&1/ ( , &�/�� %!$ (  �& ��!! % � �& ��!!� 

�&6�0�. � "�$ %+/  "� !1"!1 $ �!"��"+ a, b � c, !"����� n � &�!!" 1��� /�8')  !� %�+/ 

� ��&%+/ % #6)8'���+/  &6�"����+/� )& %�1/� 5��&(�� ∆E (*�!" "� 5��$"& /�(��"� (  

� �1 ν  #�'��"!1  "'����  % �& ��!!� !�/)�1���). 

3  %+*�!����+/ %&�/���/ &���$!����, �& (&�//�  �&�'��1�" $�$ -�&��) ����� 

23�, "�$ � �� ��"��!�%� !"�,  !� %+%�1!� �� . &/)��0,  ��!���+0 % "� &�"�*�!$ , *�!"� 

&�6 "+. ��"��!�%� !"� �����,  �&�'������1 "�$�/  6&�# /, �!� ��#)�"!1 $�$ 

' � ���"����+, $ 5..�����" $ %+*�!����+/ *�&�# ! 6!"%���+� %�$" &� !���-

��/���" ����� "� &�"�*�!$�/ ��"��!�%� !"1/. 3&� 5" / $ 5..�����" 

�& � &�� ����� !"� /�8') / 4� !"�9 � $%�'&�" / �/���")'+ /�(��"� , $ /� ���"+ 

5��$"& /�(��"� (  � �1 &�%�� K = 10-8 T2/W . ��$�/  6&�# /, ' !"�(��"!1 ���6 ��� 

&������1 !�/)�1��1 !��$"& % 23�. 

� ��*�  8�, �&� ���/���� '���+0   ��&�/�"&�0 /�0���#/� &���$!���� % 

!�!"�/�,  �1"�-"�$� % #/ 8�  !�/)��& %�"� 23� !��$"&, �  % "�$ / !�)*�� -�&��� 

����, #�'��"!1 %&)*�)9, � ��"��!�%� !"� ����, %+*�!�19"!1 "� &�"�*�!$�. 

3.2. �����3,%�!,5 � 4�,. #��*� //. 
� &&�$"� !"� &�6 "+ �& (&�//+ / 8�   �&�'���"� %�#)���� , !&�%��%�1 

5$!��&�/��"����+� !��$"&+ 23� � �0 � %�'���� �&� � % & "� $&�!"���� % �& !"&��!"%� 

! ���� (�*�+/� "� &�"�*�!$�/� !��$"&�/�. 	� &�!. 17 �&�'!"�%���� )(� %�1 #�%�!�/ !"� 

!��$"&� 23�, !�/)��& %��� (  �& (&�// , «VirtualEPR Spectrometer». �/�4���� ����, 

!��$"&� % !%1#� ! �#/������/  &���"���� $&�!"���� / 8�  !&�%��"� ! �&�'!"�%���� , �� 

&�!. 8 )(� % , #�%�!�/ !"�9 !��$"&�, *"  '��" � � 8�"����+, &�#)��"�" !&�%����1: $�$ 

�#/������ � � 8���, ����, !��$"&�, "�$ � �(  !"&)$")&� !  "%�"!"%)�" 

5$!��&�/��"����+/ !��$"&�/. 2"  ( % &�"   $ &&�$"� !"� %+*�!����,, !%1#���+0 ! 

 �&�'������/ #��*���1 &�# ���!� (  /�(��"� (  � �1 '�1 $�8' (  �# ��&�0 ' % % 

���"&�. 
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��1 �& %�&$� $ &&�$"� !"� %+*�!����1 -�&��+ ����� � �� ��"��!�%� !"� *�&�# 

/�0���#/ &���$!����, 6+�� !�/)��& %��+ !��$"&+ �&� � !" 1�� , "�/��&�")&� � 

&�#�+/� / 4� !"1/� (T = 5.2 K), � �&� � !" 1�� , / 4� !"� � &�#�+0 "�/��&�")&�0 (P 

= 0.02 mW). 3 �)*���+� &�#)��"�"+ �&�'!"�%���+ �� &�!. 18 � 19. ��� "�$8� 

!  "%�"!"%)9" 5$!��&�/��"����+/ '���+/ (&�!. 9, 13).  

��$�/  6&�# /, $ &&�$"� !"� &�6 "+ �& (&�//+ «VirtualEPR Spectrometer» '�1 

[Be]+ ���"&� � '"%�&8'���. 3& %�'���� � ' 6�+0 !�/)�1��, ! &�#��*�+/� ���"&�/� % 

MgO '��� "�$8� � � 8�"����+, &�#)��"�". 
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��!.  17. ���$"&+ 23�, !�/)��& %���+� �& (&�// , «VirtualEPR Spectrometer», �&� &�#��*�+0 
� � 8���10 $&�!"����  "� !�"����  /�(��"� (  � �1. =�.&�/� �� &�!)�$�  6 #��*��+ 6 (&)�� 
����, �  4 ����� % $�8' ,. �6 #��*���1 5$%�%����"+ "�/, $ " &+� !'����+ �� &�!. 7 � 8. 
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/�(��"� (  � �1, $ " & � ��8�" % �� !$ !"� {100} $&�!"����. 
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�
��� 

�����1 &�6 "� �&�!��' %��� '%� ����, $ " &+� 6+�� )!��-�  %+� ����+: 

• �!!��' %���� [Be]+ ���"&�. ��&�'������ ��&�/�"& % �(  !���-

��/���" ����� � ��&�/�"& % /�0���#/� &���$!���� '+&$� % '�.�$"�. 

• � #'���� �& (&�//+ !�/)�1��� 23� !��$"& % «VirtualEPR Spectrometer», 

�&�'��#��*��� , '�1 �!� ��# %���1 $�$ % )*�6�+0, "�$ � % ��)*�+0 

���10. 

�+�  ' !" %�&�   �&�'���� , *"  � %+, ��&�/�(��"�+, ���"&, ��6�9'��/+, % 

 6�)*��� / $&�!"���� MgO �&� ��#$�0 "�/��&�")&�0, �&�'!"�%�1�" ! 6 , '+& *�+, 

���"& !"&)$")&+ Be2+ - O-, � �)*�%-�,  6 #��*���� [Be]+. �+��  �&�'����+ ��&�/�"&+ 

�(  !���-��/���" ����� �  6:1!���� �&�*��� � $���#���� '+&$� �� � �� $�!� & '�: � � 

6�&����1 !/�4��"!1 �# ���"&���� (  � � 8���1 % $&�!"���� MgO % !" & �)  " '+&$� �  

���&�%����9 <111> �� &�!!" 1��� 0.7  " � !" 1�� , &�-�"$�, *"  ! #'��" '�� ��, � �� 

$ " & (  � )'�&8�%��" '+&$). ��$8�, 6+��  �&�'����+ ��&�/�"&+ /�0���#/� &���$!���� 

'+&$� % ���"&�, $ " &+� � '"%�&'���!� !�/)�1���, !��$"&� �&� &�#�+0 "�/��&�")&�0 � 

/ 4� !"10 5��$"& /�(��"� (  � �1. 

�+�� ! #'��� �& (&�//� !�/)�1��� 23� !��$"& % «VirtualEPR Spectrometer». �� 

#��*����  *��� %���$  % )*�6�+0 ���10, "�$ $�$  ��, �� '���+, / /��", �'��!"%����1 

�& (&�//� ! )' 6�+/ � ��(�1'�+/ ��"�&.�,! /. 3& (&�//� �/��" / 4�+, .�#�$ -

/�"�/�"�*�!$�, ����&�", � #% �194�, %+*�!����1 &�# ���!� (  /�(��"� (  � �1 ! 

 *��� %+! $ , " *� !"�9. 3& (&�//� � #% �1�" �#/��1"� $�$ %��-��� )!� %�1 

5$!��&�/��"� (/ 4� !"� � *�!" "� 5��$"& /�(��"� (  � �1, "�/��&�")&� $&�!"���� � �(  

� � 8���� % �& !"&��!"%�), "�$ � %�)"&����� ��&�/�"&+ '�.�$" % (��&�/�"&+ !���-

��/���" ����� � /�0���#/� &���$!����).   

���$���� !"� �& (&�//� '�9" "�$��  .)�$���, $�$: 

• % #/ 8� !"�  '� %&�/��� , !�/)�1��� !��$"& % 23� '�1 &�#��*�+0 

'�.�$" % % $&�!"����, *"  '��" ��� !"�)9 23� «$�&"��)» $&�!"����; 

• % #/ 8� !"� #�'���1 ��&�/�"& % /�0���#/� &���$!���� '�.�$"�, � % !%1#� 

! 5"�/ ��6�9'���� #�%�!�/ !"� "� &�"�*�!$ (  !��$"&�  " "�/��&�")&+ 

$&�!"���� � / 4� !"� 5��$"& /�(��"� (  � �1. 

� &&�$"� !"� &�6 "+ «VirtualERP Spectrometer» 6+�� "4�"����  �& %�&��� � '��� 

�&�% !0 '�+, &�#)��"�". 
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KOKKUVÕTE 

“VirtualEPR Spectrometer” ja tema kasutus MgO:Be kristalli näitel 

Käesolev töö järgis kahte eesmärki: 

• MgO:Be kristallide madalatemperatuurilisel kiiritamisel neis tekkivate 

paramagnetiliste tsentrite ([Be]+ tsentrite) EPR uurimine, tsentri spinn-

hamiltoniaani ning augu relaksatsiooniparameetrite määramine. 

• Õppe- ja teadustööks mõeldud EPR spektrite simulatsiooni programmi 

“VirtualEPR Spectrometer”  loomine ning katsetamine. 

Tehti kindlaks, et uus paramagnetiline tsenter MgO:Be kristallis kujutab endast 

auktsentrit struktuuriga Be2+ – O2–, ehk lühidalt [Be]+. Määrati selle tsentri spinn-hamiltoniaani 

parameetrid, mis võimaldas seletada augu Be iooni kõrval paiknevale hapniku ioonile 

lokaliseerumise põhjust. Osutus, et [Be]+ tsentris on Be2+ ioon nihutatud tugevasti 

katioonvõresõlme tsentrist välja <111> suunas ning paikneb lokaliseerunud august 0,7 

võrekonstandi kaugusel. See nihe tekitab katioonvõresõlmes dipooli, mille väli seobki augu. 

Samuti määrati augu relaksatsioonimehhanismi parameetrid, mis leidsid kinnitust tsentri EPR 

spektrite simuleerimisel erinevate temperatuuride ja kõrgsagedusvälja võimsuste korral. 

Loodi EPR spektrite simulatsiooni programm “VirtualEPR spectrometer”, mis 

võimaldab simuleerida reaalse EPR spektromeetriga toimuvaid monokristallide EPR spektrite 

mõõtmisi laia valiku kristallide, tsentrite ja mõõtmistingimuste korral. See programm võib oma 

mugavuse ja näitlikkuse ning samas tulemuste täpsuse tõttu leida laialdast rakendust õppetöös, 

kuid samuti uurimistöös.  

Programmi unikaalsus saavutatakse järgmiselt: 

• võimalus simuleerida EPR spektrit kasutades mitu defekti korraga, mis annab 

kristalli EPR-i täieliku pildi; 

• võimalus defineerida relaksatsioonimehhanismi parameetr�id, mis lubab 

simuleerida EPR spektrite sõltuvust kristalli temperatuurist ja 

elektromagnetlaine võimsusest. 

Programmi töö täpsust ja korrektsust on kontrollitud ning see on olnud kõrge. 
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SUMMARY 

“VirtualEPR Spectrometer” and its use on the example of MgO:Be crystal 

Current work had two successfully accomplished aims: 

• Determination of [Be]+ center structure and parameters of its Spin-Hamiltonian. 

• «VirtualEPR Spectrometer” software development, that allows simulation of 

EPR spectra as in scientific as in educational purposes. 

It was completely determined, that the new paramagnetic center, discovered in MgO:Be 

crystals has Be2+ - O- structure and was named as [Be]+ center. Spin-Hamiltonian parameters 

were calculated and it was shown why hole is localized on oxygen ion: it is due to the shift of 

Be2+ ion from the central position in MgO crystal on a distance of 0.7 of lattice contestant, what 

creates a dipole which field holds the hole on oxygen ion. Also, relaxation mechanism 

parameters were determined, which were proven by EPR spectra simulation by “VirtualEPR 

Spectrometer” software. 

Successful development of “VirtualEPR Spectrometer” gives great opportunities in 

education with its flexible and intuitive GUI. Software allows user to change as environment 

parameters (frequency and power of the electromagnetic field, crystal temperature and postion) 

as its defects’ inner parameters (Spin-Hamiltonian and relaxation mechanism parameters). 

Uniqueness of the software is achieved by the following: 

• opportunity to simulate EPR spectra concurrently using several defects in 

crystal, which gives a complete EPR “picture” of the crystal; 

• opportunity to define relaxation mechanism parameters what allows to simulate 

EPR spectra in dependence to crystal temperature and power of the 

electromagnetic field. 

The correctness of EPR spectra simulated by “VirtualEPR Spectrometer” was checked 

and gave a splendid result. 
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