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РАСЧЕТ СПЕКТРА ЯДЕРНОГО КВАДРУПОЛЬНОГО РЕЗОНАНСА 
ДЕЙТЕРОЗАМЕЩЕННОЙ МЕТИЛЬНОЙ ГРУППЫ 

 
 Определены квадрупольные уровни энергии молекулы CD3. Ста-

ционарные состояния этой системы кроме энергии характеризуются 
проекцией M полного спина на ось симметрии молекулы. Правило отбо-
ра для радиационных переходов имеет вид M   1. Вычислены часто-
ты разрешенных радиационных переходов и показано, что спектр имеет 
характерную дублетную и триплетную структуру. 

 
Values for quadrupole energy levels of CD3 molecule are obtained. Be-

sides the energy values stationary states of this system is marked by total spin 
projection on the molecular symmetry axis. Nuclear selection rule for radia-
tive transitions is M  1. The radiative transition frequencies are calcu-
lated and it is obtained, that spectrum have a dublet and triplet structure. 

 
Ключевые слова: ядерный квадрупольный резонанс, мультиплетность. 
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Ядерный квадрупольный резонанс — один из наиболее информа-

тивных методов исследования твердых тел. В связи с этим весьма акту-
альным представляется совершенствование теоретических методов 
расчета спектров ядерного квадрупольного резонанса и параметров, 
определяющих этот спектр. Данная работа посвящена расчету спектра 
ядерного квадрупольного резонанса дейтерозамещенной метильной 
группы CD3. Эта молекула обладает симметрией C3v. Ядра дейтерия 
имеют спин I  1. Ось симметрии является осью квантования спина. Га-
мильтониан ядерного квадрупольного взаимодействия в этой группе 
запишем в следующем виде: 

 ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆˆ (1) (2) (3) (1) (2) (3) (1) (2) (3)Q Q Q QH I I I H I I I H          , (1) 

где 2 2ˆ ˆ ˆ3
4 (2 1)Q Z

eqQ
H J J

J J
   

— оператор квадрупольного взаимодейст-

вия одного отдельно взятого ядра дейтерия; Î — единичный оператор 
размерности 3  3. 

 Система из трех ядер дейтерия может находиться в состоянии со 
спином 3, 2, 1totj  . В соответствии с принципами квантовой теории уг-
лового момента [1] построим собственные функции операторов квадра-
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та полного спина, проекции полного спина на ось квантования, квадра-
тов операторов спина каждого ядра дейтерия и квадрата суммарного 
спина первого и второго ядер дейтерия. 

В частности, для 3totj   получаем следующие выражения: 

3, 3 ,

1
3, 2 ( 0 0 0 ),

3
1

3,1 (2 00 2 0 0 2 00 ),
15

1
3,0 ( 0 0 0 0 0 0 2 000 ),

10
1

3, 1 (2 00 2 0 0 2 00 ),
15

1
3, 2 ( 0 0 0 ),

3
3, 3 .

   

        

                 

                  

                  

         

    

 

Для 2totj    спиновые функции примут вид 

1
2,2 ( 0 0 ),

2
1

2,1 ( 00 0 0 ),
2

1
2,0 ( 0 0 0 0 2 0 2 0 ),

12
1

2, 1 ( 00 0 0 ),
2

1
2, 2 ( 0 0 ).

2

     

           

                 

            

      

 

Для 1totj    получаются три набора (три триплета): 

1
1,1 (6 3 00 3 0 0 2 00 ),

60I
                   

1
1,0 (3 0 3 0 3 0 3 0 2 0 2 0 4 000 ),

60I
                  

 
1

1, 1 (6 3 00 3 0 0 2 00 ),
60I

                  
 

1
1,1 ( 00 0 0 ),

2II
             

1
1,0 ( 0 0 0 0 ),

2II
             

1
1, 1 ( 00 0 0 ),

2II
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1
1,1 ( 00 ),

3III
           

1
1,0 ( 0 000 0 ),

3III
        

1
1, 1 ( 00 ).

3III
            

В вышеприведенных выражениях приняты следующие сокращенные 
обозначения для одночастичных спиновых состояний ядер дейтерия: 

ˆ ,zj     ˆ ,zj      ˆ 0 0 .zj   

Далее удобно определить обезразмеренные гамильтониан и энер-

гию 
ˆˆ ,Q E

H
A A


   , где 

4
eqQ

A  , тогда уравнение Шредингера можно 

записать в следующем виде:  

 ˆ .H    (2) 

Важно отметить, что гамильтониан (1) коммутирует с оператором 
проекции полного спина, но не коммутирует с оператором квадрата 
полного спина. Отсюда следует вывод, что стационарные состояния 
можно характеризовать значением проекции полного спина на ось 
квантования. В силу принципа суперпозиции допустимым состоянием 
с М  1 для рассматриваемой системы является также линейная комби-
нация вида 

1 2 3 4 51,1 1,1 1,1 2,1 3,1 .
I II III

С С С С С       

Потребуем, чтобы функция  удовлетворяла уравнению Шредин-

гера (2), и запишем это уравнение в матричной форме HC C  , где 

матрица гамильтониана Ĥ  имеет вид 

 

ijH  
1iH  2iH  3iH  4iH  5iH  

1 jH  4
5

 0 
2
5

 0 
8
5

 

2 jH  0 0 0 3 0 

3 jH  
2
5

 0 1 0 
4
5

 

4 jH  0 3 0 0 0 

5 jH  8
5

 0 
4
5

 0 
9
5
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В развернутой матричной форме уравнение Шредингера примет 
следующий вид: 

1 1

2 2

3 3

4 4

5 5

4 2 8
0 0

55 5
0 0 0 3 0
2 4

0 1 0 .
5 5

0 3 0 0 0
8 4 9

0 0
5 55

C C
C C
C C
C C
C C

 
 
     

     
     
      
     
                
   

Условием существования нетривиальных решений этой системы 
уравнений выступает равенство нулю определителя: 

4 2 8
0 0

55 5
0 0 3 0
2 4

0 1 0 0.
5 5

0 3 0 0
8 4 9

0 0
5 55

 

 

  

 

  
 

Раскрыв определитель и приравняв его к нулю, получим кубиче-

ское уравнение 2 64
9 0

25
     ,  которое имеет три корня: 

(1) 2, 8634,   (2) 0, 2868,    (3) 3,1331   

и квадратное уравнение 2 9 0     с корнями 

(4) 3,0,   (5) 3,0.    

Допустимым состоянием с М   1 для рассматриваемой системы 
является линейная комбинация вида 

1 2 3 4 51, 1 1, 1 1, 1 2, 1 3, 1 .
I II III

С С С С С            

Эта функция дает те же уровни энергии, что и в предыдущем слу-
чае. Допустимым состоянием с М  0 для рассматриваемой системы яв-
ляется линейная комбинация вида 

0 1 2 31,0 1,0 3,0 .
I III

С С С     
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Потребуем, чтобы функция 0  удовлетворяла уравнению Шре-

дингера (2) и запишем это уравнение в матричной форме HC C  , где 

матрица гамильтониана Ĥ  имеет вид 

 

ijH  
1iH  2iH  3iH  

1 jH  8
5

  
4
5

  4 6
5

 

2 jH  
4
5

  2 
6

2
5

 

3 jH  4 6
5

 
6

2
5

 
12
5

 

 
В явной форме матричное уравнение записывается следующим 

образом: 

1 1

2 2

3 3

8 4 4 6
5 55

4 6
2 2 .

55

4 6 6 12
2

5 5 5

С С
С С
С С

 
  

                   
    

 
 
 

 
Условием существования решений системы уравнений является ра-

венство нулю определителя: 

8 4 4 6
5 55

4 6
2 2 0.

55

4 6 6 12
2

5 5 5

   

    

 

 
Раскрывая определитель и приравнивая его к нулю, получим куби-

ческое уравнение, корнями которого являются 

(1)
0 0,   (2)

0 5,0884,   (3)
0 2,6884.    

Таким образом, определены энергетические уровни рассматривае-
мой системы (рис.). Как мы уже отмечали выше, стационарные состоя-
ния этой системы кроме энергии характеризуются проекцией М пол-
ного спина на ось симметрии молекулы. Значение М в виде нижнего 
индекса приведено около каждого вычисленного значения энергии. 
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Рис. Квадрупольные уровни энергии 
дейтерозамещенной метильной группы 

 
Правило отбора для радиационных переходов уже обсуждалось на-

ми ранее [2], оно имеет вид M   1. В соответствии с этим можно вы-
числить частоты разрешенных радиационных переходов. Часть таких 
переходов приведена на рисунке, где видно, что спектр имеет харак-
терную дублетную и триплетную структуру. 
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ПРИРОДА БОКОВЫХ РЕЗОНАНСОВ В АЛМАЗЕ: 
РОЛЬ СВЕРХТОНКОГО И ЯДЕРНОГО КВАДРУПОЛЬНОГО  

ВЗАИМОДЕЙСТВИЙ 
 

Исследована структура спектров оптически детектируемого маг-
нитного резонанса в алмазе. Анализ спектров выполнен на основе нового 
подхода. Показано, что в отсутствие внешнего магнитного поля в тон-
кую структуру боковых резонансов дает вклад сверхтонкое взаимодей-
ствие, а ядерное квадрупольное взаимодействие в ней не проявляется. 

 
The structure of optically detected magnetic resonance spectra of dia-

mond crystal is examined. It is shown that in the absence of external magnetic 
field the hyperfine structure of side resonances caused by the hyperfine inter-
actions and is not influenced by the nuclear quadrupole interaction. 

 
Ключевые слова: алмаз, сверхтонкая структура, боковые резонансы. 
 
Key words: diamond, hyperfine structure, side resonance. 
 
Отрицательно заряженные центры в кристалле алмаза (NV-цент-

ры), содержащие атом азота, замещающий атом углерода в узле кри-
сталлической решетки, и расположенную в соседнем узле вакансию, 
активно исследуются более 20 лет. Эти центры являются хорошей осно-
вой для создания приборов в области магнитометрии, электрометрии, 
пьезометрии, квантовой обработки информации [1]. 

Оптические переходы в NV-центре позволяют достичь высокой 
степени спиновой электронной поляризации при комнатной темпера-
туре. При оптическом возбуждении центра лазером, излучающим свет 
в зеленой области спектра, электроны преимущественно населяют три-
плетное состояние ms  0 основного состояния. Населенность этого и 
некоторых других состояний можно оценить по сигналам оптически 
детектируемого магнитного резонанса (ODMR). 

В отсутствие магнитного поля основной пик ODMR NV-центра на 
частоте 2876 МГц соответствует переходу между подуровнями ms  0 и 
ms   1 основного триплетного состояния [2]. При увеличении разре-
шения регистрируются также боковые резонансные пики вблизи ос-
новного пика. В работе [2] отмечены боковые резонансы B, C, D и E. Рас-
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