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摘 要：为了从动态过程中更直观地研究黄色高温高压合成钻石的颜色成因和改色机理，本文对=颗黄色高温高压

合成钻石进行高温高压改色实验，并对样品改色前后的红外光谱、光致发光光谱、>?@A3BC2?:D(0图像进行了分析，

发现受合成方法限制，高温高压法合成钻石所含缺陷较多，除应力缺陷外，还含有较多空穴和杂质元素，如1、1?等，

对合成钻石的品质和颜色有较大影响。同时，通过红外光谱和光致发光光谱测试得到，改色前、后合成钻石样品内

的色心包括（1E2）F、（1E2）、G!、’心、（1?E2）F、1?E1复合体和1?F。实验所提供的H.)@高压及$%<#I高温条件

有助于钻石晶体内部氮的聚集，从而改变合成钻石的类型，即由";型（含少量&集合体）转变为";J"@&混合型，

同时对合成钻石的颜色也产生了影响。
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表! 样品基本宝石学特征

"#$%&! ’#()*+&,-%-+)*#%*.#/#*0&/)(0)*(-12)#,-32(#,4%&(
样品编号 质量／!" 颜色 荧光 正交偏光

#$% &’%() 黄色 *+／,+弱 无 异常，黑带

#$- &’-%. 黄色 *+／,+弱 无 黑十字

#$/ &’%.. 黄色 *+弱 无／,+中 弱黄 黑十字

#$0 &’%1% 黄色 *+／,+弱 无
斑块状扭动2裂隙导致的

局部异常干涉色

#$3 &’%(- 黄绿色 *+弱 无／,+中，分带现象，

八面体面上较强白绿，立方体面黄色
黑十字

表5 样品高温高压实验物理条件

"#$%&5 6.7()*(4#/#,&0&/(-1868"&94&/),&30

样品编号 类型 温度／4 压力／567 到温时间／89: 现象

#$% 孤;2;-极弱 %0(& 1 /& 褐、绿色调减弱

#$/ 孤;2;-极弱 %0(& 1 /& 褐、绿色调减弱

#$0 孤;2;-极弱 %0(& 1 /& 褐、绿色调减弱

/ 测试结果

:’! 肉眼观察

对#6#<改色前、后的样品进行对比，发现两者

的颜色变化明显，肉眼即可辨别。#$%、#$/及#$0
样品经处理后褐色、绿色调减弱，黄色调明显增强，

如图%所示。

:’5 =<>?红外光谱

红外光谱测试采用国家宝玉石质量检测中心的

;9!@AB".1&&傅立叶红外光谱仪于室温下进行。测

试范围：0&&!0&&&!8C%，扫描次数：%.次，分辨率

为-!8C%，工作电压--&D，实验方法为透射法。本

文3颗样品改色前的红外光谱图和谱峰分别如图/
和表/所示。

/’-’% 红外光谱归属及样品分类

约%/3&!0&&!8C%为缺陷诱导单声子区（EA7:
!"#$’，-&&&）。各样品均出现了%%/%!8C%和%/00
!8C%附近的谱峰，即含有孤氮，为"F型钻石特征

峰。而%-(-!8C%附近谱峰为双原子氮（即E集合

体）吸收峰，为"7E型钻石特征峰。根据%%/%!8C%

和%-(-!8C%谱峰的相对强度判断，所有样品均为含

有少量E集合体的"F型钻石。

%)13!-3&&!8C%附近的吸收峰为G—G所引

图/ 改色前样品红外光谱

=9H’/ <IB=<>?JKB!"L7@MN978@:NJFBM@LB#6#<"LB7"8B:"
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表! 高温高压合成钻石的红外光谱 !"#$

"#$%&! "’&(")*+,&-./#01232"+45.’&.6-76#8057+

样品 谱 峰

%&$ ’()* $$+,* $-’+. $+((* $/01* -,-)* -$)’* -+0+. -(/1" -’((. -/$). +-,," +0-0.
%&- ’($* $$+-* $-/). $+((* $/1$* -,-/* -$)1* -+0+. -(((" -’(0. -/-). +$’1. +0)$"
%&+ ’($* $$-/* $-’1. $+((* $/1$* -,-’* -$)’* -+01. -),1" -’(/. -/$’. +-+/. +0+,.
%&( ’($* $$-’* $-’+. $+((* /1,* -,-’* -$)’* -+0-. -(/," -’(). -/$-. +-,’. +01(.
%&) ’()* $$+-* $-/-. $+((* $/01* -,-$* -$)’* -+0-. -(’’" -’(). -/$0. +--$. +0(’*

注：表中的*、"、.分别表示红外光谱谱峰的强、中、弱。

起的吸收，用两个光子相加的过程可以解释。其中，

$/1)!"#$附近对应234356373，-,-1!"#$附近

对应634356373，-$0,!"#$附近对应2343523
73，-(-1!"#$附近对应-6343（6373为横声学频

率，2373为纵声学频率，6343为横光学频率，2343
为纵光学频率）（杨志军等，-,,-）。

每个样品都显示出一些与%有关的吸收峰：

+0+1!"#$附近为%-4伸缩振动，+-,,!"#$附近

为—4%（晶 格 氢）反 对 称 伸 缩 振 动（ 彭 明 生 等，

-,,)），长链烷基有序排列时，8—%反对称伸缩和对

称伸 缩 分 别 为-/$’!"#$和-’),!"#$（翁 诗 甫，

-,$,）。

蒙宇飞等（-,,(）指出，仅在合成橘黄色、红色钻

石中出现而天然钻石中没有的红外谱峰有//’、//-、

/’/、’)(和1’1!"#$。本文样品中测得的’),!"#$

左右的吸收带很可能与其中的’)(!"#$一致。而且

%&$、%&+、%&(样品的红外光谱中具有的极微弱的

-’)$、-/-+!"#$吸收峰应属于合成钻石中不存在

而天然钻石所具有的-1’)、-’)(和-/-+!"#$等系

列吸收峰。

+3-3- 处理前后谱峰对比

经过%9%6实验的样品%&$、%&+、%&(，其红外

光谱图表现出相似的变化。以下以样品%&$改色前

后红外光谱图（如图(所示）为例进行说明，并对改

色前、后样品中7集合体和孤氮的吸收强度之比进

行计算（如表(所示），从而直观说明氮存在形式的

转变。

高温高压处理前后，各样品红外光谱氮官能团

区（$$,,!$),,!"#$）出现峰位及强度的变化，反

映出样品内部氮的存在形式在高温高压作用下发生

了改变。处理后，$$+$、$+((!"#$强度减弱，说明

晶体内部孤氮含量降低。$-’-!"#$强度明显增强，

图( %&$样品改色前后红外光谱对比

:;<3( 8=">?@;*=A=B:6CD*>E!F@G"=B*?">HE%&$IEB=@E?AJ?BFE@%9%6F@E?F"EAF
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表! 样品改色前后"、#心吸收度对比

$%&’(! #)*+%,-.)/)0/-1,)2(/%&.),+1-)/-/1(/.-13

!!!

&(0),(%/4%01(,565$1,(%1*(/1

样品编号 !!／!" 样品编号 !!／!

!!

"

!!

#$% %&%’ #$( %&%)

#$* %&%+ #$%（改色后）

!!

%&,)

#$- %&(% #$-（改色后）

!!

%&*.

#$/ %&(/ #$/（改色后） %&*+

注：!!为%%-,012%处吸收强度，!"为%*)*012%处吸收强度。

说明双原子氮含量增加。这与表/中的计算结果相

符。从表/中可以看到，经过#3#4处理后，-颗样

品的!心和"心在红外光谱中的吸收强度之比均发

生不同程度的减小，可以推断在加热到%/),5时，样

品内部单原子氮（!心）发生了聚合，形成更多的对

氮（"集合体）。这与6789::7;7<等（*,,-）和=>9?87;
等（*,,/）的 观 察 结 果 一 致，并 且 其 继 续 加 热 到

**,,5时，晶格中的氮几乎全部以"集合体的形式

出现。随着"集合体浓度的显著增加，样品类型应

由!@型转变为!@A!B"型（如表(所示）。

图/显示，处理前后*.%)和*)(,012%附近峰

的吸收强度减弱，说明晶格中!—#（—!#-基团）含

量降低。但处理过程中!—#（—!#-基团）键发生

破裂（苑执中等，*,,*；陆宇刚等，*,,+；王健行等，

*,%,）或是趋向于聚合形式转变为!—#（亚乙烯基

团"!C!#*）形式存在（苑执中等，*,,*），还需要进

一步研究。

7&7 光致发光分析

样品的拉曼光致发光光谱（3D）测试于液氮温度

下（++E）进行，采用F79G:>BH8,,,型拉曼光谱仪，使

用(-*G1激光，测试范围：(,"’/+(012%。样品

#$%、#$-、#$/改色后和样品#$*、#$(未改色的光致

发光光谱图和谱峰分别如图(和表(所示。

从图(中可以看出，#3#4处理前后合成钻石

的3D谱均显示出多个光致发光中心的存在，现做如

下归属：

（%）由(-*G1激光产生的钻石拉曼光谱中的

本征峰应为%--*012%，即(+*I+G1峰，一般为强

峰。样品经#3#4处理前后均有(+*I+G1强峰。

（*）经#3#4处理前、后的样品均显示出J3D
为(+(G1和’-+G1的发光中心，且’-+G1处的强

度明显大于(+(G1处。这两个发光中心在#3#4
合成钻石中普遍存在，它们都与“氮A空穴心（K$

L）”缺陷有关。(+(G1中心为中性的氮A空穴心，

即（K$L）心，致粉红色至红／紫红色（石坤等，*,%,）。

’-+G1中心为带负电的氮A空穴心，即（K$L）2心，

致红色，被认为是!@型钻石遭到辐射损伤后在’,,
"),,5退火形成（殷小玲，*,,+）。但本文样品为

未经 过 辐 照 的 #3#4法 合 成!@钻 石，且 经 过

#3#4处理前后的样品均出现该峰，因此推断，本文

样品在现有的合成技术下，生长过程中会形成空穴，

因此，空穴与孤氮结合成（K$L）2及（K$L）色心，使

钻石中存在粉色 红色组分。另外，图(中所有样品

位于图谱最边缘(-,G1附近的翘起可能为#-发光

中心（即由"集合体和一个空穴构成的K$L$K心，

致黄绿色）。因为#-心（(,-G1）的最大值应在(*.
G1处（M7N77OPQBGPLBGFR;7G，*,,,），但由于本

文测试范围有限未能见到完整谱峰。#-心的形成

机理与（K$L）2心类似，被认为是!B型钻石经辐照

和大于),,5退火后由"集合体结合一个空穴形成

（王健行等，*,%,）。图(中虽然没有测到+/%G1处

的SF%空穴心，但显示出较强的指示空穴存在的

（K$L）2及（K$L）色心，结合红外光谱中显示有"集

合体于%*)*012%处的吸收，#-的存在是很合理的。

由此推测本文样品在其合成环境下有较多空穴形

成，但在钻石生长过程中已经与孤氮和"集合体发

生结合，所以3D光谱中无法测到SF%心，但却含有

图( 样品低温光致发光光谱图

T9?&( DRHQ71U7OBQVO73D:U70QOV1RW:;GQ>7Q90
P9B1RGP:B1U87:

较多与空穴有关的色心。

/*% 岩 石 矿 物 学 杂 志 第--卷

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

  

 
 

 



表! 样品低温光致发光光谱 !"
"#$%&! ’()*&+,&-#*.-&/’0,&1*-.+(20#+,%&0

样品 谱峰

#$% &’()* &’()’+ &’&, -.’, -(*, -*’" -&/, ’*0" 1.’,
#$( &01, &’()’+ &’&, -.’, -*’+ -&/+ -1%+ ’*’"
#$* &’()* &’()’+ &’&, -.’, -*’+ -&/, 有误

#$0 &’()’+ &’&, &//, -.’, -(*, -*’+ -*/, -&/" -’/" ’*1" 1.., 1.1,
#$& &01, &’()* &’()’+ &’&, -.’, -*’+ -&/" -1%, ’*%,

注：表中的+、"、,分别表示红外光谱谱峰的强、中、弱。

（*）对于处理前后样品均具有的234为-&1
!"和&01!"的峰，应分别与（56$7）8和56$5复合

体有关（彭明生等，(..&）。蒙宇飞等（(..0）指出：在

含氮量较高的钻石中，568引起的0/0!"吸收与

（56$7）8引起的-&190!"吸收，可以使晶体呈黄色

（彭明生等，(..&）；镍 氮复合体主要引起中心位于

-**!"和&0.!"的宽带吸收，即产生对部分红光

与绿光的吸收，而呈现黄色或黄绿色（彭明生等，

(..&）。同时，苑执中等（(..-）在室温下对合成钻石

进行紫外 可见 近红外光谱测试发现，合成钻石具

有-&1、-/%、’%*、’**!"等其他种类钻石所没有的

峰，认为是钻石在结构中存在过渡金属离子（:;、<=、

56）的缘故。这一现象与蒙宇飞等（(..0）的结论一

致。因此，本文认为样品在’*0!"附近出现的谱峰

应该与过渡金属离子有关，并且主要为56。#6>=+?6
@6AB,BC6和DE!C=F?6GB（(..%）对以 56作为熔剂的

#3#H合成钻石进行测试，在光致发光光谱中发现

1&/、100、1*-、1((、1%0、1.1、1..、’/*、’’0、’0’、-%&、

&/1!"处有峰。本文样品也出现了1.1、1..、&//
!"处的峰，因此推断这*处的峰可能也与56有关。

值得进一步说明的是，据前人研究发现，合成钻

石的颜色与氮和镍离子有一定的关系：当含氮量较

低（!%.I%.8-）时，晶体呈现绿色，镍离子为占据双

空位的间隙56J（即5K0心），K3L中心为5MLMN(
（OP(9*(1&），合 成 钻 石 的 吸 收 光 谱 特 征 为 位 于

1109/和11*9.!"的零声子双线及-1191!"的宽

带和0109*的 发 光 系 统；当 含 氮 量 较 高（"&.I
%.8-）时，晶体呈现黄色，主要由氮致色，镍离子为替

代568，合 成 钻 石 无 发 光 系 统，吸 收 光 谱 特 征 为

-&190和0/*9/!"的零声子线，有%**(Q"8%的特

征吸收，K3L中心OP(9.*%/；当含氮量中等时，晶

体呈黄绿色，合成钻石的吸收光谱兼有11&9-!"系

统和-&190系统（彭明生等，(..&）。在含氮的高温

高压合成的钻石中，绝大部分的镍经检测为568，只

有大约%R!(R被认为是5K0心（彭明生等，(..&）。

结合红外光谱和34光谱特征，本文样品基本符合这

一理论中氮量较高（"&.I%.8-）时的现象。

（0）由于未对样品#3#H处理前做液氮条件下

的34光谱测试，在此仅通过对比不同样品的34谱

图进行分析。如图&所示，#3#H处理前后的&颗

样品谱峰特征基本一致，但&01!"宽带发生了变

化。其中，未经#3#H处理的#$(、#$&样品在&01
!"附近可以看到明显的宽带，但其他经过处理的样

品该处却未见到。&01!"宽带与56$5复合体有关

（彭明生等，(..&；苑执中等，(..-），这一现象意味

着在%01.S的高温处理下，56$7复合体发生了分

解。这一结论与彭明生等（(..&）描述的相反，其指

出当合成钻石经受高于%’..S的高温热处理时，与

568最近的一个碳原子被逐出晶格，从而形成间隙

56J，同时，单氮发生活化转移并聚合，一些氮原子被

5K0心捕获形成一系列56$5复合体（彭明生等，

(..&）。

另外，有学者认为在#3#H处理过程中有5$7
相关色心发生破裂，由于本文未对同一样品进行处

理前后的34测试，在此不做推论。验证这一理论的

正确性时，定量测量处理前后样品的5$7有关色心

的含量是非常必要的。

由于本次测试范围的限制，一些重要的谱峰未

能显示，如#*、#0、56有关谱峰及#3#H合成钻石

经#3#H处理后本应出现的5*零声子线等，在此

未能进行更深入的讨论。

345 67#+(89:7&)";

T6B"=!G76;,HN测试在国家珠宝玉石质量监督

检验中心于室温条件下进行。采用短波紫外光源

（!(*.!"），分别对样品紫外发光图像、磷光图像进

行拍照，结果如图-所示。
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发蓝白色光，有蓝白色磷光。由于样品菱形十二面

体面发育不完全，在图中表现为具有蓝白色荧光的

钻石棱部。缺陷部分为蓝白色荧光，无磷光。值得

说明的是，本文选取的样品均为片状，但根据同种条

件下合成的粒状样品的观察发现，含有籽晶的（!!"）

立方体面上出现的十字形蓝白色荧光应与菱形十二

面体有关，蓝白色十字荧光与｛""!｝单形中（"!"）、

（!""）、（"!"）和（!""）晶面重合，因此，这种十字荧光

在（!!"）面为蓝白色十字，但在片状样品的（!!"）面

观察为黑色十字。

大多数研究者认为，天然钻石的#$图像颜色

模式与钻石类型（即杂质元素）和晶格缺陷等有关

（孙媛等，%!"%）。天然!&型钻石往往呈现橙色荧光

背景下伴有一系列绿色荧光（’!()*，+(中心引发）

（,-./012!"#$3，%!!4；5.6789!"#$3，%!!:；;<11=>
.)/!"#$3，%!!?）；天然"@型和"&钻石通常呈现

出由晶格位错引发的蓝色网格状纵横交错；"&型钻

石几乎总是显示蓝色或红色的#.@*8)=$.1A5B磷光

（C@D7<8/1<!"#$3，%!!:；;<11=.)/!"#$3，%!!?）。

同时，孙媛等（%!"%）研究发现：#$荧光颜色和氮元

素变化有关，但#$结构图像和氮无明显一致性。

孙媛等（%!"%）结合E5FG定量分析发现，部分钻石

样品中氮浓度降低时#$荧光倾向黄绿色调，升高

时则更倾向蓝色调。

参考以上天然钻石#$图像颜色形成机理，结

合样品HI测试结果，本文认为，+H+5合成钻石中

出现的绿色荧光，指示该晶体可能存在+(缺陷（沿

结晶 面 的 剪 切 滑 移），塑 性 变 形 或 位 错 程 度 较 高

（J10&8D<)!"#$3，"??K；C@D7<8/1<!"#$3，%!!:）。

此外，也有学者认为蓝色、绿色、黄绿色甚至橙色等

复杂的#$发光颜色与钻石中的L.缺陷有关（J@)/
!"#$3，%!!M；ID!"#$3，%!!:）。

4 讨论

!"# $%$&法合成钻石内部缺陷分析

综合分析上述测试发现，本文采用的+H+5法

合成钻石所含的缺陷较多，除应力缺陷外，还含有较

多空穴和杂质原子，如L、L.等。这些晶体缺陷主要

有几个原因引起：一是籽晶表面的缺陷形成了生长

晶体中的位错源。张明等（%!!M）采用同步辐射白光

貌相术对合成钻石晶体进行研究发现，籽晶周围存

在大量放射状位错线。这些位错几乎都起源于籽晶

表面，终止于晶体表面，位错线平直。位错起源于籽

晶，表明在籽晶表面存在着较多的缺陷。为了调节

和消除由于籽晶表面存在的缺陷在生长晶体中产生

的应力，形成了大量的位错。二是+H+5法的物质

环境将杂质带入钻石晶格。现阶段+H+5法合成钻

石主要有L.NO系和E1NO（+）系，它们采用的触媒分

别是镍基合金和铁基合金（含有一定量的L.）（杨志

军等，%!!?），因此合成出来的钻石含有L.杂质是非

常合理的。杨志军等（%!!M）通过测试发现，铁基合

成钻石中点阵缺陷的浓度及晶格扭曲程度要明显小

于镍基合成钻石。研究表明，相比L.较易进入钻石

的结构而言，E1较难于进入钻石的结构（杨志军等，

%!!?）。这也许正是当前在钻石中发现大量与L.有

关的点阵缺陷而极少有与E1有关的点阵缺陷报道

的原因之一（杨志军等，%!!M，%!!?）。

相对于+H+5法合成钻石，天然钻石所经历的

物质环境和物理环境更为复杂，但其结构有序度更

高（杨志军等，%!!?）。这是因为钻石除了生长过程

外，还应该存在“排杂”过程。天然钻石由于形成的

空间较大、时间漫长，“排杂”能够较好地进行。而

+H+5合成钻石生长速度过快导致“排杂”过程相对

难于进行，致使缺陷能够从里延续到外（杨志军等，

%!!?）。因此，为了提高+H+5法合成钻石的品质，

应对”排杂”过程进行深入探讨。

!"’ $%$&法合成钻石颜色成因分析

根据本文HI光谱分析，+H+5合成钻石在生长

过程中伴随有较多空穴形成，并与多种杂质原子相

结合形成各种色心。正是由于合成钻石内有各种类

型的缺陷均对晶体颜色有影响，所以+H+5法合成

钻石多呈现出鲜艳的颜色和高饱和度。本文通过红

外光谱和HI光谱测试出的色心有：（LN$）P（致红

色）、（LN$）（致粉红色至 红／紫 红 色）、+(（致 黄 绿

色）、O心（致黄色）；（L.N$）P（致黄色）、L.NL复合

体（致黄色或黄绿色）和L.P（致黄色）。

近年来研究发现，合成钻石中含有光学活性的

镍、钴离子（彭明生等，%!!’）。已有研究表明，镍、钴

离子可以以替代方式或间隙形式进入钻石晶格，并

能与杂质氮形成复合体。根据晶体场理论，镍离子

中的电子在可见光激发下会发生%&%跃迁而使钻石

呈色。不同电价的镍离子 可 以 产 生 不 同 的 颜 色。

镍、钴离子在钻石中的赋存状态受氮、硼、氢等主要

杂质的制约，因为它们将决定钻石的费米能级，而费

米能级又决定了镍离子的带电状态：若费米能级为

M%"增刊 薛 源等：高温高压合成黄色钻石颜色成因及改色机理探讨

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

  

 
 

 



施主能级，镍离子带负电；若为受主能级，镍离子带

正电（彭明生等，!""#）。在以镍为熔媒的合成钻石

中，除了氮和硼，没有其它致色因素的干扰，晶格中

的镍对钻石颜色的影响格外明显。

赵倩怡等（!"$!）对与本文同一来源的样品进行

研究时还发现，钻石晶体中存在的微晶石墨对钻石

颜色及透明度有较大影响。

!"# $%$&改色过程中缺陷转变机制分析

晶体中的原子受周围原子的牵制，一般情况下

只能在平衡位置（即结点）做振动。当加热到某一温

度时，其提供的热能达到某一种缺陷的缺陷形成能

!，所 对 应 的 缺 陷 即 产 生，且 其 浓 度 为!%"&’(
（)!／#$）（其中*、+为常数），即点缺陷的平衡浓度

随温度呈指数形式变化（魏光普等，!"$"）。由该式

可知，相同温度下，缺陷形成能更小的缺陷浓度更

高，因此，晶格内质点或缺陷的运动也会优先按耗能

最小的方式进行。同时，晶体具有最小内能性，因

此，晶格中的质点运动也是趋向于形成使晶格内能

更小的组合。将缺陷的转变都视为点缺陷运动的结

果，本文认为，点缺陷运动的方式主要有两种：一是

空位和间隙原子的产生和复合，二是点缺陷的攀移

运动，这两种运动方式都与温度有关。在高温高压

处理过程中，色心的转变可以用这两种运动方式来

解释。

钻石中的缺陷（如替位式氮）被碳原子锁定。由

于碳原子的强聚合力，其高能垒降低了缺陷的活动

性。在高压高温下，热能使缺陷克服能垒，从而扩散

到钻石晶格中。虽然较高的压力对缺陷的活动性及

由此对缺陷聚集的“反应”速率有负面影响，但它对

钻石在高温下保持稳定（即防止钻石变成石墨）是必

需的。另外一些缺陷的存在则可对反应速率产生正

面影响。如空穴（钻石晶格中的空位）和空隙（位于

钻石晶体两晶格位置之间的原子）能促进置换式孤

氮（,缺陷）聚集成双原子氮（*缺陷）或环绕一个空

穴的四氮原子（-缺陷）（.&/&&012341534678&4，

!"""）。

9:;:$ 与空穴有关色心的转变

苑执中等（!""!）、<=>2?等（!"""）认为，高温高

压处理过程中空穴、填隙式缺陷和杂质元素减少、缺

失、产生或移动，使钻石晶格发生了部分重组，即空

穴和填隙子的减少或消失，使钻石的结构有序化，同

时也产生了新的运动和新的结构。

根据文献中的表述，本文将钻石晶格中空穴的

运动归纳为主要;种：一是产生空穴，包括晶格中原

子脱离晶格变为填隙子并产生空穴以及含空穴色心

破裂并产生空穴，如（@A5）破裂时，同时产生空穴和

孤氮；二是空穴被占据，在高温环境下，晶格中的填

隙子开始运动，空穴和填隙式缺陷相互湮灭，其减少

或消失使钻石的结构更为有序化，但是产生了新的

缺陷类型，如（@A5）中空穴若被,原子占据，则形成

孤氮，若被@>占据，则形成@>A@复合体，若被@原

子占据，则形成双原子氮；三是空穴被捕获，空穴在

晶格中静止或攀移过程中，当遇到结合力较强的缺

陷时会被捕获，形成新缺陷类型，如空穴和可移动的

@原子可形成@;心。

以上仅列举了几个反应实例，事实上，从这;种

运动类型中可以演化出很多不同类型的色心，从而

致使钻石颜色发生变化。

9:;:! @的聚合趋势

现代的研究理论认为，钻石形成之初，杂质氮主

要是以孤@（,中心）形式存在。在一定的条件下，

孤@逐渐转变为双原子氮（*中心）。这一转变过程

所需的时间较短，因而在自然界中"B型钻石一般较

少见。更进一步的转变是双原子氮（*中心）不断地

转化为多原子氮（-中心）、偏析氮（.中心），并伴有

@;中心产生。这一转变过程需要的时间较长。因

此，自然界中钻石多为"3*A"3-型（C>&D1，$EE!；

F38D70，$EEG）。

结合 本 文 及<?>HD&8等（!""9）、I&D>JJ&8&K等

（!"";）、李桂林等（!""L）对黄色"B型合成钻石高温

高压处理的现象：加热到$9L"M以上，*集合体的浓

度增加，,心的浓度降低，继续加热到!!""M时，氮

几乎全部以*集合体的形式出现，笔者认为钻石晶

格中的氮原子有发生聚合反应的趋势，且聚合形式

更为稳定，缺陷形成能更大。

本文认为，孤氮转变为*集合体致使合成钻石

颜色变化，应是改色过程中发生的众多转变中的一

种。本文通过测试已经确定合成钻石为多种色心共

同作用致色，因此推测这些色心在高温高压环境中

都会发生不同程度的变化，从而对钻石颜色造成影

响，但由于实验数据有限，还有待进一步证实。

# 结论

本文通过对#颗黄色高温高压合成钻石进行高

温高压改色实验，并对样品改色前、后的红外光谱、
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光致发光光谱、!"#$%&’(")*+,图像进行分析，现结

论如下：

（-）本文采用的./.+法合成钻石所含缺陷较

多，除应力缺陷外，还含有较多空穴和杂质原子，如

0、0"等，对合成钻石的品质和颜色有较大影响。

（1）本文通过红外光谱和/2光谱测试出改色

前、后合成钻石样品内的色心有：（03(）4（致红色）、

（03(）（致粉红色至红／紫红色）、.5（致黄绿色）、6
心（致黄色）；（0"3(）4（致黄色）、0"30复合体（致黄

色或黄绿色）和0"4（致黄色）。

（5）实验所提供的78/#高压及-9:;<高温条

件有助于钻石晶体内部氮的聚集，从而改变了合成

钻石的类型，即由!=型（含少量>集合体）转变为

!=?!#>混合型，同时也改变了合成钻石的颜色。

!"#"$"%&"’

>@#&+6，."A#%B#&’##&’."C%AD"B"E#*#F"G1;;;G6%@%HCID#&J)A

KC%’HI)’"&&#EHC#@=C%*&’"#$%&’A=LD"JD3KC)AAHC)，D"JD3E)$M

K)C#EHC)EC)#E$)&E［N］G!"#$%&’#&’O)@#E)’,#E)C"#@A，（1）G

PC))’"&J6,#&’QD"J@)LNRG1;;SG+D)“ELK)”I@#AA"T"I#E"%&ALAE)$%T

’"#$%&’#&’"EA"$K%CE#&I)"&J)$%@%JL［N］G8)$AU8)$%@%JL，

9V（5）：151G

!)W))C’EX#&’(#&O%L)&NG1;;;GY&Z)AE"J#E"%&%TA)Z)&’"#$%&’A，

./.+EC)#E)’=L0%Z#’"#$%&’A［N］GNG8)$$G，17（9）：1;-"

1;:G

X")@’NRG-SS1G+D)/C%K)CE")A%T0#EHC#@#&’QL&ED)E"I!"#$%&’［,］G

2%&’%&：>I#’)$"I/C)AA，:-"-7SG

8#HFC%J)C,/，,#CE"&)#H/,，6C%*’)C,N，!"#$G1;;:G[3C#LE%M

K%JC#KDLAEH’")A%T’"A@%I#E"%&A"&A"&J@)ICLAE#@6(!’"#$%&’［N］G

!"#$%&’#&’O)@#E)’,#E)C"#@A，-7（5）：1\1"1\SG

."C%AD"B"E#*#F"#&’NH&F%QD"’#G1;;-G2#A)C"&’HI)’KD%E%@H$"M

&)AI)&I)AK)IEC#"&8)$$%@%JL［N］GN%HC&#@%T8)$AU8)$$%@%M

JL，（9）：97G

2"8H"@"&，6D)&,)"DH#，]#&W)"̂H#&，!"#$G1;;:GQK)IEC%AI%K"I

ID#C#IE)C"AE"IA%T./.+3EC)#E)’’"#$%&’A［N］GN%HC&#@%T8)$A#&’

8%$$%@%JL，-;（-）：1S"51（"&6D"&)A)*"EDR&J@"AD#=AEC#IE）G

2H+#"_"&，+#EAHL#‘’#F"，F#aHL%AD"]#AH&#J#，!"#$G1;;:G>I%@%CM

@)AA&#EHC#@’"#$%&’AD%*"&JAEC%&J%C#&J)#&’$"̂)’I%@%C)’T@H%M

C)AI)&)"$#J)A［N］G+D)>HAEC#@"#&8)$%@%J"AE，15（:）：557"59;G
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S1-增刊 薛 源等：高温高压合成黄色钻石颜色成因及改色机理探讨
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