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Измерены спектры катодолюминесценции (КЛ) и фотолюминесценции (ФЛ) образцов природного и
синтетического алмаза с азотно-вакансионными (NV) центрами окраски. На основе результатов предыду-
щих теоретических работ и собственных квантово-химических исследований проведена идентификация
наблюдаемых спектров. Дано ab initio объяснение тонкой структуры спектра ФЛ синтетического алмаза.
Обсуждается стоксовский сдвиг триплетных переходов 3A2 ↔ 3E в NV– центре. Построенная кластерная
модель NV– и NV0 центров в алмазе в пределах 0.3 эВ описывает энергии электронных переходов по дан-
ным экспериментов и последних наиболее точных теоретических работ. Для синглетных состояний 
NV– центров подтверждается основное 1E состояние. 
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EXPERIMENTAL AND THEORETICAL 
INVESTIGATION OF OPTICAL CENTERS 

IN DIAMOND

The cathodoluminescence (CL) and photoluminescence (PL) spectra of natural and synthetic diamond samples
with the nitrogen - vacancy (NV) colour centers are measured. The identification of observed spectra is carried out
on the basis of the results of previous theoretical papers and our quantum chemical studies. Ab initio explanation is
given for the fine structure of PL spectrum of synthetic diamond. The Stokes shift of the triplet 3A2 ↔ 3E transi-
tions in the NV– center is discussed. The constructed cluster model of NV– and NV0 centers in diamond describes
within 0.3 eV the energies of electron transitions according to data of experiments and last most accurate theoreti-
cal papers. The ground 1E state is confirmed for the singlet states of NV– centers.
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