Анализ плохоразрешённых спектров ЭПР
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Электронный парамагнитный резонанс (ЭПР) — это метод исследования, который позволяет изучать вещества, содержащие непарные электроны. Этот метод широко применяется в химии, биохимии, физике и материаловедении для определения структурных, электронных и химических свойств атомов и молекул [3]. Одним из ключевых аспектов ЭПР спектроскопии является анализ формы спектральных линий. Форма линии в ЭПР спектре может многое рассказать о природе и характеристиках непарных электронов, а также о взаимодействиях, которые они испытывают [1].


Одной из распространённых проблем при анализе ЭПР-спектров является наличие плохоразрешённых линий. Спектр часто представляет собой суперпозицию нескольких сигналов, принадлежащих различным магнитным центрам. Такие линии могут иметь близкие значения g-фактора и совпадать по резонансному полю, но отличаться шириной, амплитудой и формой. В результате спектральные компоненты перекрываются, что существенно усложняет интерпретацию экспериментальных данных [2].
Целью работы является разработка методов анализа плохоразрешённых ЭПР-спектров и определение параметров их отдельных компонент. Особенностью предложенных подходов является использование стандартных режимов работы широко распространённых ЭПР-спектрометров Х-диапазона без необходимости их технической модификации, а также применение сравнительно простых вычислительных процедур, что делает разработанные методы удобными для практического использования экспериментаторами.
В работе исследовано влияние амплитуды модуляции магнитного поля на параметры спектральной линии. Показано, что при увеличении амплитуды модуляции происходит искажение формы линии, рост ширины peak-to-peak и немонотонное изменение амплитуды сигнала. Разработан метод разделения компонент плохоразрешённых спектров, основанный на анализе зависимостей параметров спектра от мощности микроволнового излучения (метод кривых насыщения) и амплитуды модуляции. На основе полученных данных по модуляционному искажению линий тцалиановой формы разработан алгоритм проверки корректности разложения плохоразрешенного спектра ЭПР на компоненты стандартным методом минимизации функционала ошибки. Работа алгоритма продемонстрирована на симулированных двухкомпонентных спектрах, а также на экспериментальных спектрах ЭПР полифталоцианинов. Предложен алгоритм определения параметров двухкомпонентного спектра ЭПР, позволяющий определить ширины линий, амплитуды и параметры насыщения отдельных компонент. 
Полученные результаты могут быть использованы при анализе ЭПР-спектров систем, в которых наблюдается перекрытие сигналов различных магнитных центров.
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