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Среди примесных центров, имеющих метастабильные состояния, значительное внимание в течение многих лет привлекают DX-центры в полупроводниках, которые образуются в результате захвата на нейтральный донорный центр дополнительного электрона и сопутствующей этому процессу сильной пространственной перестройки центра — смещения центрообразующей примеси или ее лиганда в область ближайшего междоузлия. Подобный примесный центр имеет два состояния: основное двухэлектронное C3v-симметрии и метастабильное одноэлектронное [Мукашев, 2000]. Однако до наших исследований подобные процессы не наблюдались в широкозонных  ионных кристаллах. Нами показано, что для ряда примесей имеющих основное d состояние, которое  локализовано в зоне проводимости, подобные процессы могут наблюдаться и в широкозонных ионных кристаллах щелочноземельных фторидах.
В предыдущих работах [Егранов, 2013, Егранов, 2015, Egranov, 2013, Egranov, 2016] нами была рассмотрена неустойчивость некоторых двухвалентных редкоземельных ионов (La, Ce, Gd, Tb, Lu и Y), имеющий небольшой третий потенциал ионизации. Для этих ионов было показано, что основное d1 состояние этих ионов локализовано в зоне проводимости, что предполагает неустойчивость этих ионов в щелочноземельных фторидах. Было показано, что такая неустойчивость вследствие эффекта Яна-Теллера приводит к образованию около двухвалентного редкоземельного иона анионной вакансии, которая понижает основное состояние этого иона и делает его устойчивых в решетке щелочноземельных фторидов. При этом при локализации основного d1 состояния в зоне проводимости эффект Яна-Теллера приводит к значительно более сильным искажениям решетки, чем обычно наблюдается при локализации вырожденных d состояний в запрещенной зоне.

Сильное Ян-Теллеровское искажение, приводящее к значительному внецентровому смещению примесного иона, наблюдается в щелочноземельных фторидах, активированных рядом ионов переходных металлов, имеющих также вырожденное d – основное состояние. 
Позднее нами было показано [Егранов, 2017], что подобная неустойчивость возникает и для одновалентных ионов переходных металлов, имеющих  вырожденное основное d состояние. Оценка положения основного состояния для всех одновалентных ионов переходных элементов от Ti до Cu показывает, что все они локализованы в зоне проводимости, что делает их состояние неустойчивым. Значительное внецентровое Ян-Теллеровское смещение  некоторых из этих ионов уменьшает энергию Маделунга, что приводит к понижению основного состояния этих ионов относительно зоны проводимости, вследствие чего состояние этих ионов стабилизируется.

Кроме того, в данной работе приводятся новые экспериментальные данные, полученные с помощью оптических измерений и электронного парамагнитного резонанса (ЭПР), подтверждающие, предложенные ранее модели искажения решетки около примесного иона, находящегося в метастабильном состоянии.  В результате такого искажения могут создаваться собственные дефекты (в частности анионные вакансии), которые, захватывая электрон, образуют так называемый F–центр, который регистрируется с помощью ЭПР.
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