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Монокристаллы молибдатов представляют как фундаментальный, так и прикладной интерес для разработки криогенных фонон-сцинтилляционных детекторов [1]. При исследовании оптических и люминесцентных свойств широкого ряда различных молибдатов главными фундаментальными вопросами встают природа люминесценции и процессы переноса энергии на центры свечения. При этом целенаправленного исследования центров захвата разделенных носителей заряда, а также их происхождения не проводится [2-4]. 
В представленной работе было проведено численное моделирование измеренных кривых термостимулированной люминесценции (ТСЛ) монокристаллов молибдатов свинца и стронция с целью вычисления параметров центров захвата носителей заряда. Кривые ТСЛ исследуемых образцов были получены в результате продолжительного облучения кристаллов при Т=10 К рентгеновским излучением энергией 30 кэВ и последующего линейного нагрева до 300 К. У молибдата свинца было обнаружено 4 пика ТСЛ с главным пиком при Т=45 К и гораздо менее интенсивными при Т<120 К. У молибдата стронция в общей сложности наблюдалось 8 пиков ТСЛ с несколькими интенсивными пиками при 35-50 К и менее интенсивными при Т=100-250 К. 
Для моделирования экспериментальных результатов была использована кинетическая модель релаксации энергии в кристалле. Процессы,  которые  описываются  данной моделью,  схематично  изображены  на рис. 1. Предполагается, что ловушки захватывают свободные дырки из валентной зоны. Отметим, что для модели характер ловушек (электронная или дырочная) не влияет на результаты расчетов. Модель предполагает, что под действием возбуждающего излучения в кристалле возможно создание разделенных электрон-дырочных пар (процесс 1), а также прямое создание экситонов (2). В процессе миграции разделенных носителей заряда  по  кристаллу  возможен  захват  дырок  на  ловушки  (3)  с последующим тепловым освобождением (4), а также возможен процесс образования вторичных экситонов при связывании свободных электрона и дырки   (5).   Экситоны   могут   релаксировать   излучательно   (6),   либо безызлучательно в результате процесса внутрицентрового температурного тушения (7). В результате проведенного моделирования удалось воспроизвести кривые ТСЛ исследуемых образцов и вычислить концентрации ловушек, которые невозможно измерить напрямую. 
Кривые ТСЛ были получены на установке университета Клода Бернара (Лион, Франция) и любезно предоставлены научным сотрудником НИИЯФ МГУ Спасским Д.А. Оба монокристалла выращены методом Чохральского. Молибдат стронция – в Институте Общей Физики им. А.М. Прохорова РАН, молибдат свинца – во Всероссийском научно-исследовательском институте синтеза минерального сырья (ВНИИСИМС), г. Александров.
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Рисунок. 1. Процессы, описываемые кинетической моделью релаксации энергии в кристалле: 1) создание разделенных электрон-дырочных пар, 2) прямое создание экситонов, 3) захват дырок на ловушки, 4) тепловое освобождение дырок с ловушек, 5) образование вторичных экситонов, 6) излучательная релаксация экситонов, 7) безызлучательная релаксация экситонов.
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