
ÆÝÒÔ, 2002, òîì 121, âûï. 5, ñòð. 1179�1193 

 2002
ÑÓÏÅ�ÏÎÇÈÖÈÎÍÍÀß ÑÒ�ÓÊÒÓ�À ÑÏÅÊÒ�ÎÂÊ�ÈÑÒÀËËÈ×ÅÑÊÎ�Î ÏÎËß Â ÂÛÑÎÊÎÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÛÕÑÂÅ�ÕÏ�ÎÂÎÄÍÈÊÀÕ: ÏÅ�ÅÄÎÏÈ�ÎÂÀÍÍÛÉ �ÅÆÈÌÍ. Î. �îëîñîâà a, Â. È. Áîáðîâñêèé a, Ý. Á. Ìèòáåðã a;b,À. À. Ïîäëåñíÿê a;
, È. Ë. Æäàõèí a, À. Â. Ìèðìåëüøòåéí a*a Èíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620219, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿb Èíñòèòóò õèìèè òâåðäîãî òåëà Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620219, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿ
 Øâåéöàðñêèé �åäåðàëüíûé òåõíîëîãè÷åñêèé èíñòèòóò, Èíñòèòóò Ïàóëÿ ØåððåðàÑÍ-5232, Âèëëèãåí, ØâåéöàðèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 13 äåêàáðÿ 2001 ã.Ýêñïåðèìåíòû ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ ïîêàçûâàþò, ÷òî ñïåêòðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ âû-ñîêîòåìïåðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ R1�yCayBa2Cu3Ox�7 (R = Ho, Er; 0 < y < 0:25) ñîñòîÿò èç äâóõñïåêòðàëüíûõ êîìïîíåíò, ñâÿçàííûõ ñîîòâåòñòâåííî ñ îïòèìàëüíî äîïèðîâàííûìè è ïåðåäîïèðîâàííûìèêëàñòåðàìè. Óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè êàëüöèÿ íå âëèÿåò íà ëîêàëüíóþ ïëîòíîñòü íîñèòåëåé çàðÿäà âêëàñòåðàõ, à èçìåíÿåò êîíöåíòðàöèþ ñàìèõ êëàñòåðîâ è, ñëåäîâàòåëüíî, ñïåêòðàëüíûå âåñà êîìïîíåíòñïåêòðîâ. Â ñâåòå òàêîé ¾äâóõ�àçíîé¿ êàðòèíû, ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæåííîé ðàíåå â êóïðàòíûõñâåðõïðîâîäíèêàõ ïðè óðîâíÿõ äîïèðîâàíèÿ íèæå îïòèìàëüíîãî, ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè íîñèòå-ëåé çàðÿäà ïðîèñõîäèò ïëàâíûé ïåðåõîä (êðîññîâåð) èç íåäîäîïèðîâàííîãî ðåæèìà â ïåðåäîïèðîâàííûé.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò, îäíàêî, ÷òî ýòè äâå îáëàñòè �àçîâîé äèàãðàììû êà÷åñòâåííî ðàç-ëè÷àþòñÿ õàðàêòåðîì ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà â îòâåòñòâåííûõ çà ñâåðõïðîâîäèìîñòü ïëîñêîñòÿõ CuO2.PACS: 71.27.+a, 71.70.Ch, 74.25.Jb, 74.72.Jt1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ òå÷åíèå äëèòåëüíîãî âðåìåíè ïðåäïîëàãàëîñü,÷òî ñâåðõïðîâîäèìîñòü â êóïðàòàõ âîçíèêàåò â îä�íîðîäíîé ýëåêòðîííîé ñèñòåìå ïîñðåäñòâîì, íàïðè�ìåð, ìàãíèòíîãî ìåõàíèçìà ñâåðõïðîâîäÿùåãî ñïà�ðèâàíèÿ. Îäíàêî â ïîñëåäíèå ãîäû ïîÿâèëèñü ìíî�ãî÷èñëåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ñâèäåòåëü�ñòâóþùèå î ïðîñòðàíñòâåííûõ çàðÿäîâûõ è ñïèíî�âûõ íåîäíîðîäíîñòÿõ è ñâÿçàííûõ ñ íèìè ðåøåòî÷�íûõ ý��åêòàõ â êóïðàòàõ [1�11℄. Ïðèíèìàÿ âî âíè�ìàíèå ýòè äàííûå, Øíàéäåð è Êåëëåð íåäàâíî ïîêà�çàëè, ÷òî àíîìàëüíóþ çàâèñèìîñòü èçîòîï-ý��åêòàîò óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ â êóïðàòàõ ìîæíî ïîíÿòü,ðàññìàòðèâàÿ ïåðåõîä ñâåðõïðîâîäíèê�äèýëåêòðèê*E-mail: neutron�imp.uran.ru

êàê äâóìåðíûé êâàíòîâûé �àçîâûé ïåðåõîä â íåîä�íîðîäíîé ñèñòåìå, êðèòè÷åñêàÿ òî÷êà êîòîðîãî çà�âèñèò íå òîëüêî îò êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé çàðÿäà,íî è îò ìàññû èîíîâ [11℄. Ýòîò ðåçóëüòàò ïîäòâåð�æäàåò òî÷êó çðåíèÿ, ñîãëàñíî êîòîðîé çàðÿäîâûåè ñïèíîâûå íåîäíîðîäíîñòè, âîçíèêàþùèå ïðè íèç�êîì óðîâíå äîïèðîâàíèÿ â ðåçóëüòàòå ñèëüíûõ ýëåê�òðîí-ýëåêòðîííûõ è ýëåêòðîí-ðåøåòî÷íûõ âçàèìî�äåéñòâèé, ñóùåñòâåííûì îáðàçîì îïðåäåëÿþò ñâîé�ñòâà êóïðàòîâ è âëèÿþò íà âîçíèêíîâåíèå ñâåðõïðî�âîäèìîñòè â íèõ. Â ñâÿçè ñ ýòèì íåñîìíåííûé èíòå�ðåñ ïðåäñòàâëÿåò ýêñïåðèìåíòàëüíîå èçó÷åíèå ïðî�ñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èíäóöèðîâàííûõ äî�ïèðîâàíèåì çàðÿäîâ â îòâåòñòâåííûõ çà ñâåðõïðîâî�äèìîñòü ïëîñêîñòÿõ CuO2.Ïîòåíöèàë êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ íà óçëå ðåä�êîçåìåëüíîãî èîíà, âõîäÿùåãî â ñîñòàâ êóïðàòà è1179



Í. Î. �îëîñîâà, Â. È. Áîáðîâñêèé, Ý. Á. Ìèòáåðã è äð. ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002ðàñïîëîæåííîãî ìåæäó äâóìÿ ñîñåäíèìè ïëîñêîñòÿ�ìè CuO2, îïðåäåëÿåòñÿ ïðîñòðàíñòâåííûì ðàñïðå�äåëåíèåì è âåëè÷èíîé îêðóæàþùåãî ðåäêîçåìåëü�íûé èîí ýëåêòðè÷åñêîãî çàðÿäà. Ñëåäîâàòåëüíî, èç�ìåðÿåìûé ñ ïîìîùüþ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðî�íîâ ñïåêòð êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ ðåäêîçåìåëüíîãîèîíà îêàçûâàåòñÿ èäåàëüíûì ìåòîäîì èçó÷åíèÿ ïðî�öåññîâ äîïèðîâàíèÿ ìåäü-êèñëîðîäíûõ ïåðîâñêèòîâíîñèòåëÿìè çàðÿäà. Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà íåéòðîí�íîé ñïåêòðîñêîïèè óäàëîñü íåïîñðåäñòâåííî íàáëþ�äàòü è êîëè÷åñòâåííî îïèñàòü ìåõàíèçì ïåðåíîñà çà�ðÿäà îò öåïî÷åê CuO ê ñâåðõïðîâîäÿùèì ïëîñêî�ñòÿì CuO2 ïðè äîïèðîâàíèè, ïîëó÷èòü óíèêàëüíóþèí�îðìàöèþ îá îáðàçîâàíèè êëàñòåðîâ, ñâèäåòåëü�ñòâóþùèõ î ÿâëåíèè ¾�ðóñòðèðîâàííîé �àçîâîé ñå�ïàðàöèè¿, à òàêæå î ñèììåòðèè ñâåðõïðîâîäÿùåãîïàðàìåòðà ïîðÿäêà [12�16℄.ßâëåíèå �ðóñòðèðîâàííîé �àçîâîé ñåïàðàöèèîòðàæàåò çíà÷èòåëüíîå ðàçëè÷èå ìåæäó óñðåäíåí�íîé ïî îáúåìó îáðàçöà è ëîêàëüíîé ïëîòíîñòüþ çà�ðÿäà âáëèçè äîïèðóþùåãî óçëà. Ýòî ðàçëè÷èå ïðî�ÿâëÿåòñÿ â ñóïåðïîçèöèîííîé ñòðóêòóðå ñïåêòðîâêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ, ðàçíûå ñïåêòðàëüíûå êîì�ïîíåíòû êîòîðûõ ìîãóò áûòü ñîîòíåñåíû ñ ðàçíû�ìè ëîêàëüíûìè êîí�èãóðàöèÿìè â îêðóæåíèè ðåä�êîçåìåëüíûõ èîíîâ, ñîñóùåñòâóþùèìè â îáðàçöå, àñïåêòðàëüíûå âåñà êîìïîíåíò îïðåäåëÿþòñÿ âåðîÿò�íîñòüþ îáíàðóæåíèÿ äàííîé êîí�èãóðàöèè ïðè çà�äàííîì óðîâíå äîïèðîâàíèÿ [12; 14℄. Îäíàêî â íàñòî�ÿùåå âðåìÿ îáðàçîâàíèå êëàñòåðîâ ïðè äîïèðîâàíèèâûñîêîòåìïåðàòóðíûõ êóïðàòîâ íàäåæíî óñòàíîâëå�íî ìåòîäîì íåéòðîííîé ñïåêòðîñêîïèè òîëüêî â ñî�åäèíåíèÿõ RBa2Cu3Ox (R � ðåäêîçåìåëüíûé ýëå�ìåíò) ñ R = Er, ïðè÷åì äîïèðîâàíèå äîñòèãàëîñü èç�ìåíåíèåì ñîäåðæàíèÿ êèñëîðîäà (6 < x < 7) [12; 14℄.Èçâåñòíî, ÷òî äîïèðîâàíèå â 123-ñèñòåìàõ âîçìîæíîíå òîëüêî çà ñ÷åò âàðüèðîâàíèÿ ñîäåðæàíèÿ êèñëîðî�äà (âíåïëîñêîñòíîå äîïèðîâàíèå), íî è ïðè ëåãèðîâà�íèè êàòèîííîé ïîäðåøåòêè, íàïðèìåð, ïðè ÷àñòè÷�íîì çàìåùåíèè èîíîâ R3+ íà èîíû Ca2+ (ïëîñêîñò�íîå äîïèðîâàíèå) [17℄. Ïîäñòàíîâêàìè êàëüöèÿ ñè�ñòåìó ìîæíî ïåðåâåñòè â ïåðåäîïèðîâàííûé ðåæèì,õàðàêòåðèçóþùèéñÿ óìåíüøåíèåì êðèòè÷åñêîé òåì�ïåðàòóðû T
 ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîííûõäûðîê, è òåì ñàìûì ðàñøèðèòü äèàïàçîí èññëåäî�âàíèé.Â äàííîé ðàáîòå ïðîâåäåíî íåéòðîííî-ñïåêò-ðîñêîïè÷åñêîå èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ïëîñêîñòíîãîäîïèðîâàíèÿ íà òîíêóþ ñòðóêòóðó ñïåêòðîâ êðèñ-òàëëè÷åñêîãî ïîëÿ ïåðåäîïèðîâàííîãî ñîåäèíåíèÿHo1�yCayBa2Cu3Ox�7. �îëüìèåâàÿ ñèñòåìà âû�áðàíà íàìè ïîòîìó, ÷òî â îðòîðîìáè÷åñêîé �àçå

ñïåêòð êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ èîíîâ Ho3+ ñîñòî�èò òîëüêî èç ñèíãëåòîâ, à ýòî äàåò âîçìîæíîñòüáîëåå îäíîçíà÷íîé èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ ñïåêòðîâ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ.Ïðè àíàëèçå ðåçóëüòàòîâ èñïîëüçîâàëèñü ïîëó�÷åííûå ðàíåå äàííûå ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþíåéòðîíîâ íà Er1�yCayBa2Cu3Ox�7 [18; 19℄. Ñïåê�òðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ äëÿ îáîèõ ñîåäèíå�íèé, Ho1�yCayBa2Cu3Ox è Er1�yCayBa2Cu3Ox(6 < x < 7), íàäåæíî óñòàíîâëåíû âî âñåé îáëàñòèêèñëîðîäíîé ñòåõèîìåòðèè 6 < x < 7 [13; 15℄.Êàê ïîêàçàíî íèæå, ñîâìåñòíûé àíàëèç íåéòðîí�íî-ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ äàííûõ äëÿ ãîëüìèåâîéè ýðáèåâîé ñèñòåì ïîçâîëÿåò óòâåðæäàòü, ÷òî,âî-ïåðâûõ, ý��åêò �ðóñòðèðîâàííîé �àçîâîé ñåïà�ðàöèè íå çàâèñèò îò ñïîñîáà äîïèðîâàíèÿ (ïëîñêîñò�íîå èëè âíåïëîñêîñòíîå äîïèðîâàíèå), è, âî-âòîðûõ,÷òî êëàñòåðû ñ ðàçëè÷íîé êîíöåíòðàöèåé íîñèòåëåéçàðÿäà ñîõðàíÿþòñÿ è â ãëóáîêî ïåðåäîïèðîâàííîìðåæèìå ñ T
 = 56 Ê, õîòÿ õàðàêòåð ðàñïðåäåëåíèÿçàðÿäà â ïëîñêîñòÿõ CuO2 êà÷åñòâåííî èçìåíÿåòñÿâ îêðåñòíîñòè îïòèìàëüíîãî óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ.2. ÎÁ�ÀÇÖÛ È ÌÅÒÎÄÈÊÀÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀÊåðàìè÷åñêèå îáðàçöû Ho1�yCayBa2Cu3Ox�7(y = 0, 0.1, 0.25) áûëè ïðèãîòîâëåíû ïî ñòàíäàðòíîéòåõíîëîãèè èç îñîáî ÷èñòûõ îêñèäîâ Ho2O3, CuOè êàðáîíàòîâ CaCO3, BaCO3. Ñòåõèîìåòðè÷åñêèåñìåñè èñõîäíûõ ðåàãåíòîâ îòæèãàëèñü â äèíàìè�÷åñêîì �îðâàêóóìå ïðè ïîñòåïåííîì ïîâûøåíèèòåìïåðàòóðû îò 820 ÆÑ äî 850 ÆÑ â òå÷åíèå 20 ÷äî ïîëíîãî ðàçëîæåíèÿ êàðáîíàòîâ. Äàëüíåéøèéñèíòåç ïðîâîäèëñÿ íà âîçäóõå ïðè òåìïåðàòóðàõ900�960 ÆÑ â òå÷åíèå 80 ÷ ñ íåñêîëüêèìè ïðîìåæó�òî÷íûìè ãîìîãåíèçàöèÿìè. Ïîñëå ýòîãî îáðàçöûîòæèãàëèñü â ïîòîêå êèñëîðîäà ïðè 1000 ÆÑ âòå÷åíèå íåñêîëüêèõ ÷àñîâ, à çàòåì ìåäëåííî îõëà�æäàëèñü òàêæå â ïîòîêå êèñëîðîäà äî 350 ÆÑ. Òàêàÿïðîöåäóðà ìèíèìèçèðóåò ïîÿâëåíèå ïðèìåñåéBaCuO2 è Ba4CaCu3O8, ñïîñîáñòâóåò íàèáîëåå ïîë�íîìó çàìåùåíèþ êàëüöèåì èìåííî ðåäêîçåìåëüíûõïîçèöèé â ðåøåòêå, à òàêæå ïîçâîëÿåò äîáèòüñÿîäíîðîäíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ êèñëîðîäà ïî îáðàçöóñ êîíöåíòðàöèåé áëèçêîé ê x = 7 [20℄. Ôàçîâàÿ÷èñòîòà ïðîäóêòîâ ñèíòåçà êîíòðîëèðîâàëàñü ñïîìîùüþ ðåíòãåíîâñêîé äè�ðàêöèè.Ñâåðõïðîâîäÿùèå ñâîéñòâà ïîëó÷åííûõ îáðàç�öîâ ïðîâåðÿëèñü ñ ïîìîùüþ èçìåðåíèé ìàãíèò�íîé âîñïðèèì÷èâîñòè íà ïåðåìåííîì òîêå è ýëåê�1180



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ñóïåðïîçèöèîííàÿ ñòðóêòóðà ñïåêòðîâ : : :òðîñîïðîòèâëåíèÿ íà ïîñòîÿííîì òîêå ñòàíäàðò�íûì ÷åòûðåõêîíòàêòíûì ìåòîäîì, à êðèñòàëëè÷å�ñêàÿ ñòðóêòóðà îáðàçöîâ îïðåäåëÿëàñü ñ ïîìîùüþíåéòðîííîé ïîðîøêîâîé äè�ðàêöèè âûñîêîãî ðàç�ðåøåíèÿ. Ïîäðîáíî ýòè ðåçóëüòàòû îïóáëèêîâàíûâ ðàáîòå [21℄. Èçìåðåíèÿ ÀÑ-âîñïðèèì÷èâîñòè ïî�êàçàëè, ÷òî çàâèñèìîñòü T
 îò êîíöåíòðàöèè êàëü�öèÿ y (T
 � 92, 71 è 56 K ñîîòâåòñòâåííî äëÿy = 0, 0.1, 0.25) ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè äðó�ãèõ ãðóïï [18; 20℄. Àáñîëþòíûå âåëè÷èíû è òåìïå�ðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ïîä�òâåðæäàþò, ÷òî îáðàçöû ñ êàëüöèåâûìè çàìåùåíè�ÿìè íàõîäÿòñÿ â ïåðåäîïèðîâàííîì ðåæèìå [21℄.(Îòìåòèì, ÷òî èçìåðåíèÿ ñòàòè÷åñêîé ìàãíèòíîéâîñïðèèì÷èâîñòè, ÷àñòî èñïîëüçóåìûå äëÿ ïîäòâåð�æäåíèÿ ïåðåäîïèðîâàííîãî ðåæèìà, íåïðèìåíèìûâ äàííîì ñëó÷àå, òàê êàê äîìèíèðóþùèé âêëàä ðåä�êîçåìåëüíîãî èîíà â âîñïðèèì÷èâîñòü ìàñêèðóåò îò�ñóòñòâèå ïñåâäîùåëè, ÷òî ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç îò�ëè÷èòåëüíûõ ïðèçíàêîâ ïåðåäîïèðîâàííîãî ðåæè�ìà.) Ñîãëàñíî äàííûì ñòðóêòóðíîé íåéòðîíîãðà��èè, ïîäñòàíîâêè êàëüöèÿ ïðèâîäÿò ê íåêîòîðî�ìó óâåëè÷åíèþ ïàðàìåòðà ðåøåòêè 
 è óìåíüøå�íèþ ñòåïåíè îðòîðîìáè÷íîñòè s = 2(b � a)=(a + b),ãäå a è b � ïàðàìåòðû ðåøåòêè, à õèìè÷åñêèé ñî�ñòàâ îáðàçöîâ (ïî ðåçóëüòàòàì ïðî�èëüíîãî àíàëè�çà äè�ðàêöèîííûõ êàðòèí) ìîæåò áûòü çàïèñàí êàêHoBa2Cu3O6:95(1), Ho0:904(6)Ca0:096(6)Ba2Cu3O6:99(2),è Ho0:754(8)Ca0:246(8)Ba2Cu3O6:86(4) (â ñêîáêàõ óêàçà�íà ïîãðåøíîñòü â îïðåäåëåíèè ÷èñåë çàïîëíåíèÿ;óòî÷íåíèå êîíöåíòðàöèè êàëüöèÿ â îáðàçöàõ âîç�ìîæíî áëàãîäàðÿ çíà÷èòåëüíîé ðàçíèöå â íåéòðîí�íûõ àìïëèòóäàõ ðàññåÿíèÿ ÿäåð ãîëüìèÿ è êàëü�öèÿ) [21℄.Èçìåðåíèÿ ñïåêòðîâ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåé�òðîíîâ, îáóñëîâëåííûõ ïåðåõîäàìè ìåæäó óðîâíÿ�ìè êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ íèæíåãî ìóëüòèïëåòà 5I8èîíîâ Ho3+, ïðîâîäèëè íà òðåõîñåâîì ñïåêòðîìåò�ðå Dr�u
hal, óñòàíîâëåííîì íà íåéòðîííîì èñòî÷íè�êå SINQ (Èíñòèòóò Ïàóëÿ Øåððåðà, Øâåéöàðèÿ).Êðèñòàëëè÷åñêîå ïîëå îðòîðîìáè÷åñêîé ñèììåòðèèðàñùåïëÿåò ìóëüòèïëåò 5I8 íà ñåìíàäöàòü ñèíãëå�òîâ, âîñåìü èç êîòîðûõ ëåæàò â îáëàñòè íèçêèõ ýíåð�ãèé (�E < 12 ìýÂ), à äåâÿòü ïîïàäàþò â îáëàñòüâûñîêèõ ýíåðãèé (55 ìýÂ< �E < 74 ìýÂ) [15℄. Ïî�ñêîëüêó èç [15℄ èçâåñòíî, ÷òî íèçêîëåæàùèå óðîâ�íè êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ íàèáîëåå ÷óâñòâèòåëüíûê äîïèðîâàíèþ, â íàñòîÿùåé ðàáîòå èçó÷àëè íèçêî�ýíåðãåòè÷åñêóþ ÷àñòü ñïåêòðîâ. Èçìåðåíèÿ ïðîâî�äèëèñü ïðè òåìïåðàòóðå T = 1:5 Ê, êîãäà âîçìîæíûïåðåõîäû òîëüêî ñ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ìóëüòèïëå�òà. Â îáëàñòè ïåðåäà÷è ýíåðãèé äî �E = 3:0 ìýÂ

ñïåêòðû ñíèìàëèñü ïðè ìîäóëå âåêòîðà ðàññåÿíèÿQ = 0:85�A�1 ñ �èêñèðîâàííîé ýíåðãèåé ðàññåÿí�íûõ íåéòðîíîâ Ef = 3:5 ìýÂ. Íåéòðîíû ñ ýíåðãè�åé âûñøèõ ïîðÿäêîâ ïîäàâëÿëèñü ñ ïîìîùüþ áåðèë�ëèåâîãî �èëüòðà. Â îáëàñòè ïåðåäà÷è ýíåðãèé äî�E = 15 ìýÂ ñïåêòðû èçìåðÿëèñü ïðè Q = 1:8�A�1è Ef = 7 ìýÂ.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÎÂÝíåðãåòè÷åñêèå ñïåêòðû íåéòðîíîâ, ðàññåÿííûõíà îáðàçöàõ HoBa2Cu3O6:95, Ho0:9Ca0:1Ba2Cu3O6:99è Ho0:75Ca0:25Ba2Cu3O6:86 ïðè T = 1:5 Ê, ïîêà�çàíû íà ðèñ. 1. Êàê è îæèäàëîñü, íèçêîýíåðãåòè�÷åñêèé ñïåêòð îïòèìàëüíî äîïèðîâàííîãî ñîñòàâàHoBa2Cu3O6:95 ñîñòîèò èç øåñòè ïåðåõîäîâ ñ îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ �(1)3 [15℄. Íà ðèñ. 1 ýòè ïåðåõîäû îáî�çíà÷åíû êàê A, B, C, D, E è F . ×àñòè÷íîå çàìå�ùåíèå ãîëüìèÿ íà êàëüöèé âûçûâàåò ïîÿâëåíèå äî�ïîëíèòåëüíûõ ñïåêòðàëüíûõ êîìïîíåíò A0, B0, C 0 èD0, èíòåíñèâíîñòü êîòîðûõ îò÷åòëèâî óâåëè÷èâàåò�ñÿ ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè êàëüöèÿ. Ïîñêîëüêó âñåóðîâíè êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ èîíîâ Ho3+ â îðòî�ðîìáè÷åñêîé ñèììåòðèè ÿâëÿþòñÿ ñèíãëåòàìè, íà�áëþäàåìîå ðàñùåïëåíèå ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ñâèäå�òåëüñòâóåò î ñóùåñòâîâàíèè êëàñòåðîâ, ñîçäàþùèõýëåêòðîííóþ íåîäíîðîäíîñòü â Ca-çàìåùåííûõ îá�ðàçöàõ. Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, ïîäîáíûé ý��åêò�ðóñòðèðîâàííîé �àçîâîé ñåïàðàöèè ÿâëÿåòñÿ õà�ðàêòåðíîé ÷åðòîé íåäîäîïèðîâàííûõ êóïðàòîâ. �å�çóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 1, äåìîíñòðèðóþò,÷òî ëîêàëüíàÿ ýëåêòðîííàÿ íåîäíîðîäíîñòü â ïëîñ�êîñòÿõ CuO2 ñîõðàíÿåòñÿ è â ãëóáîêî ïåðåäîïèðî�âàííîì ðåæèìå (T
 = 56 Ê).Íà ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî ýíåðãèè è îòíîñèòåëüíûå èí�òåíñèâíîñòè ëèíèé A�F â ñïåêòðàõ Ca-çàìåùåííûõîáðàçöîâ îñòàþòñÿ ïðàêòè÷åñêè íåèçìåííûìè ïîñðàâíåíèþ ñ îïòèìàëüíî äîïèðîâàííûì Ho-123 (õî�òÿ ëèíèè A, C, E è F èñïûòûâàþò íåçíà÷èòåëü�íûé ñäâèã ââåðõ). Ñëåäîâàòåëüíî, ýòè ëèíèè ìîæ�íî ñîîòíåñòè ñ îïòèìàëüíî äîïèðîâàííûìè êëàñòå�ðàìè, ñóùåñòâóþùèìè â Ca-çàìåùåííûõ îáðàçöàõ,à äîïîëíèòåëüíûå êîìïîíåíòû A0, B0, C 0, D0 �ñ ïðåäïîëîæèòåëüíî ïåðåäîïèðîâàííûìè êëàñòåðà�ìè, ñîçäàííûìè ïîäñòàíîâêàìè êàëüöèÿ â ïîäðåøåò�êå ðåäêîçåìåëüíûõ èîíîâ. Î÷åâèäíî, ÷òî îòíîøå�íèå Pundist = [IA + IB ℄=[IA + IB + IA0 + IB0 ℄, ãäåI � èíòåãðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ñîîòâåòñòâóþùåéëèíèè, îïðåäåëÿåò êîíöåíòðàöèþ îïòèìàëüíî äîïè�ðîâàííûõ, ò. å. íå âîçìóùåííûõ ââåäåíèåì êàëüöèÿ,êëàñòåðîâ. Îòìåòèì, ÷òî äëÿ îïèñàíèÿ ñèëüíî àñèì�1181
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4 6 8 10 1412Ïåðåäàííàÿ ýíåðãèÿ, ìýÂ�èñ. 1. Ýíåðãåòè÷åñêèå ñïåêòðû íåéòðîíîâ, ðàññåÿííûõ íà Ho1�yCayBa2Cu3Ox�7 ïðè T = 1:5 Ê äëÿ y = 0, 0:1 è0:25 (ñîîòâåòñòâåííî íà ðèñóíêàõ à, á è â). Ñëåâà: ñúåìêà ïðè Q = 0:85�A�1 è Ef = 3:5 ìýÂ. Ñïðàâà: ñúåìêà ïðèQ = 1:8�A�1 è Ef = 7 ìýÂ. Ââåðõó ïîêàçàíà ñõåìà ðàñùåïëåíèÿ íèçêîëåæàùèõ óðîâíåé êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ âHoBa2Cu3O6:95 [15℄ìåòðè÷íîé �îðìû ïåðåõîäîâ (ðèñ. 1) ìû èñïîëü�çîâàëè íàòóðàëüíóþ ëîãàðè�ìè÷åñêóþ �óíêöèþ.Ïðîèñõîæäåíèå àñèììåòðèè ïîäðîáíî îáñóæäàåò�ñÿ â ðàáîòå [22℄. Èç äàííûõ ðèñ. 1 ìû ïîëó÷èëèPundist = 0:74�0:03 è 0:40�0:03 ñîîòâåòñòâåííî äëÿy = 0:1 è 0.25. Òàê êàê ïîòåíöèàë êðèñòàëëè÷åñêîãîïîëÿ íà ðåäêîçåìåëüíîì óçëå ÿâëÿåòñÿ ëîêàëüíûìçîíäîì åãî îêðóæåíèÿ [12℄, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,÷òî ê çàìåùåíèþ Ho3+ íà Ca2+ ÷óâñòâèòåëüíû òîëü�êî òå èîíû ãîëüìèÿ, êîòîðûå îêàçûâàþòñÿ â áëè�æàéøåì îêðóæåíèè ê èìïëàíòèðîâàííîìó êàëüöèþ.Â ðåøåòêå 123-ñîåäèíåíèé â áëèæàéøåì îêðóæåíèè
êàæäîãî èîíà Ho3+ èìåþòñÿ ÷åòûðå óçëà, êîòîðûåìîãóò áûòü çàìåùåíû íà Ca2+. Ñëåäîâàòåëüíî, ñòà�òèñòè÷åñêàÿ âåðîÿòíîñòü îáíàðóæèòü k (0 � k � 4)ïîçèöèé èç ÷åòûðåõ, çàíÿòûõ êàëüöèåì, åñòü [14℄P 4k (y) = 4!(4� k)!k! yk(1� y)4�k; (1)ãäå y � êîíöåíòðàöèÿ êàëüöèÿ íà �îðìóëüíóþ åäè�íèöó. Ïðè çàäàííûõ çíà÷åíèÿõ y = 0:096 � 0:006 è0:246�0:008 (ñì. ðàçä. 1) ñîîòíîøåíèå (1) äëÿ k = 0äàåò ñîîòâåòñòâåííî Pundist = 0:67�0:03 è 0:33�0:03.�àññ÷èòàííûå òàêèì îáðàçîì îæèäàåìûå êîíöåíòðà�1182



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ñóïåðïîçèöèîííàÿ ñòðóêòóðà ñïåêòðîâ : : :öèè íåâîçìóùåííûõ êëàñòåðîâ ðàçóìíî ñîãëàñóþòñÿñ êîíöåíòðàöèÿìè, ïîëó÷åííûìè â ðåçóëüòàòå îáðà�áîòêè ñïåêòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ. Ýòè ÷èñëåí�íûå îöåíêè ïîäòâåðæäàþò, ÷òî ñóïåðïîçèöèîííûéý��åêò, îáíàðóæåííûé â Ca-çàìåùåííûõ îáðàçöàõ,äåéñòâèòåëüíî ñâÿçàí ñ ïîäñòàíîâêàìè êàëüöèÿ âïîäðåøåòêå ðåäêîçåìåëüíûõ èîíîâ.Íà ðèñ. 2 ïîêàçàí ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð íåé�òðîíîâ, ðàññåÿííûõ íåäîïèðîâàííûì îáðàçöîìHoBa2Cu3O6:3, èçìåðåííûé ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ,÷òî è ñïåêòðû, ïðèâåäåííûå íà ðèñ. 1. Îòìåòèì, ÷òîïðè íèçêîì ñîäåðæàíèè êèñëîðîäà 123-ñîåäèíåíèÿèìåþò òåòðàãîíàëüíóþ ñòðóêòóðó. Ñîîòâåòñòâåííî,íèçêîýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð êðèñòàëëè÷åñêîãîïîëÿ ñîñòîèò èç ÷åòûðåõ ñèíãëåòîâ è äâóõ äóáëåòîâ(ðèñ. 2) [15℄. Îòìåòèì, ÷òî ïåðåõîäû �(1)4 ! �(1)1è �(1)4 ! �(1)2 çàïðåùåíû òåòðàãîíàëüíîé ñèììåò�ðèåé. Ýòîò ñïåêòð ïîòðåáóåòñÿ íàì äëÿ àíàëèçàïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.4. ÀÍÀËÈÇ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ�ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂ4.1. Ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿêîìïîíåíò ñïåêòðà Ho-123 ñ êàëüöèåâûìèïîäñòàíîâêàìèÏîñêîëüêó ïîëíîå ðàñùåïëåíèå íèæíåãî ìóëü�òèïëåòà 5I8 èîíîâ Ho3+ (îêîëî 74 ìýÂ) [15℄ äîñòà�òî÷íî âåëèêî ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàññòîÿíèåì ìåæäóìóëüòèïëåòàìè (îêîëî 620 ìýÂ äëÿ Ho3+), äëÿ êîð�ðåêòíîãî îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõýíåðãèåé è èíòåíñèâíîñòåé ïåðåõîäîâ íåîáõîäèìîó÷èòûâàòü ý��åêòû ñìåøèâàíèÿ ìóëüòèïëåòîâ èñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (â ïðèáëèæåíèèïðîìåæóòî÷íîé ñâÿçè) [13; 15℄. Òàêæå êàê è â ðà�áîòå [15℄, â ðàñ÷åòå ó÷èòûâàëèñü âñå ìóëüòèïëåòûñ J = 8, 7 è 6, ëåæàùèå ñîîòâåòñòâåííî ïðè ýíåð�ãèÿõ 0, 620, è 1067 ìýÂ. Äëÿ íàõîæäåíèÿ óðîâíåéýíåðãèè è âîëíîâûõ �óíêöèé èîíîâ Ho3+ ïðîâîäè�ëàñü îäíîâðåìåííàÿ äèàãîíàëèçàöèÿ ãàìèëüòîíèà�íîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ, ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî èñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèé. Â òàêîì ñëó÷àåãàìèëüòîíèàí êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ çàïèñûâàåòñÿâ �îðìå òåíçîðíûõ îïåðàòîðîâ [23℄:HCF = 3Xn=1 nXm=0B2n2m �Y 2n2m + Y 2n�2m� ; (2)ãäå Y 2n2m � ñ�åðè÷åñêèå òåíçîðíûå îïåðàòîðû, èB2n2m � ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ, ïîäëåæà�ùèå îïðåäåëåíèþ èç ýêñïåðèìåíòà (â äàëüíåéøåì

äëÿ óäîáñòâà ìû áóäåì ïîëüçîâàòüñÿ ïàðàìåòðàìèêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ â ÷àñòî èñïîëüçóåìîé �îðìåB2n2m � B2n2m=D2n2m, ãäå D2n2m � ÷èñëåííûå ìíîæèòå�ëè [23℄). Íàïîìíèì, ÷òî äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿòåòðàãîíàëüíîé ñèììåòðèè ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷å�ñêîãî ïîëÿ ñ íå÷åòíûì m ðàâíû íóëþ, íî äëÿ îð�òîðîìáè÷åñêèõ îáðàçöîâ íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü íà�áîð èç äåâÿòè ïàðàìåòðîâ. Ïðîöåäóðà íàõîæäåíèÿïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ çàêëþ÷àåòñÿ âïîäãîíêå ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ðàñ÷åò�íîãî ñïåêòðà êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ ê ýêñïåðèìåí�òàëüíî íàáëþäàåìîìó ñïåêòðó íåóïðóãîãî ðàññåÿ-íèÿ íåéòðîíîâ, îïðåäåëÿåìîìó âòîðîé ïðîèçâîäíîéñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ [24℄:d2�d
 d! � F 2(Q)Xi;j exp�� EikBT ��� jh�j jJpj�iij2Æ(Ej �Ei + ~!); (3)ãäå F (Q) � ìàãíèòíûé �îðì�àêòîð, Ei � ýíåðãèÿi-ãî óðîâíÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ, �i � ñîîòâåò�ñòâóþùåå åìó íåïðèâîäèìîå ïðåäñòàâëåíèå, Jp �êîìïîíåíòà ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà, ïåðïåíäèêó�ëÿðíàÿ âåêòîðó ðàññåÿíèÿ Q. Ñ ïîìîùüþ òàêîéïðîöåäóðû ìû îïðåäåëèëè ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷å�ñêîãî ïîëÿ: 1) äëÿ íåäîïèðîâàííîãî HoBa2Cu3O6:3,ñïåêòð êîòîðîãî ïîêàçàí íà ðèñ. 2; 2) äëÿ îïòè�ìàëüíî äîïèðîâàííîãî HoBa2Cu3O6:95 (ðèñ. 1à); è3) äëÿ êîìïîíåíòû ñïåêòðà, èíäóöèðîâàííîé ïîä�ñòàíîâêàìè êàëüöèÿ, êîòîðàÿ ïðåäñòàâëåíà ïåðå�õîäàìè A0, B0, C 0, D0, E è F íà ðèñ. 1â. Èí��îðìàöèÿ î âûñîêîýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè ñïåêòðà(55 ìýÂ< E < 75 ìýÂ) áðàëàñü èç ðàáîòû [15℄, ïî�ñêîëüêó ïðè áîëüøèõ ïåðåäà÷àõ ýíåðãèè ýíåðãåòè÷å�ñêîå ðàçðåøåíèå íå ïîçâîëÿåò ðàçðåøèòü ñóïåðïîçè�öèîííóþ ñòðóêòóðó ñïåêòðîâ.�åçóëüòàòû ïîäãîíêè ïðèâåäåíû â òàáë. 1 è 2 (îò�ìåòèì, ÷òî äëÿ îáðàçöîâ áåç êàëüöèÿ HoBa2Cu3Ox(x = 6:3 è 6.95) íàéäåííûå íàìè çíà÷åíèÿ ïàðàìåò�ðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ î÷åíü áëèçêè ê äàííûìðàáîòû [15℄). Ïî äàííûì òàáë. 2 õîðîøî âèäíà îá�ùàÿ òåíäåíöèÿ â èçìåíåíèè âñåõ îñíîâíûõ1) ïàðà�ìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ (n = 1, 2, 3; m = 0; 2)ïðè äîïèðîâàíèè: â HoBa2Cu3Ox îíè óâåëè÷èâàþò�ñÿ ïðè âîçðàñòàíèè x îò 6.3 äî 7 è ïðîäîëæàþòðàñòè ñ ðîñòîì êîíöåíòðàöèè êàëüöèÿ (çà èñêëþ�÷åíèåì ïàðàìåòðîâ 6-ãî ïîðÿäêà äëÿ ¾êàëüöèåâîé¿êîìïîíåíòû ñïåêòðà; ýòî îáñòîÿòåëüñòâî îáñóæäàåò�1) Ýòè ïàðàìåòðû ÷àñòî íàçûâàþò ¾òåòðàãîíàëüíûìè¿, âîòëè÷èå îò ¾îðòîðîìáè÷åñêèõ¿ ïàðàìåòðîâ ñ íå÷åòíûì m,îáðàùàþùèõñÿ â íóëü â ïîëå òåòðàãîíàëüíîé ñèììåòðèè.1183
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4 6 8 10 1412�èñ. 2. Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð íåéòðîíîâ, ðàññåÿííûõ íà íåäîïèðîâàííîì òåòðàãîíàëüíîì HoBa2Cu3O6:3 ïðèT = 1:5 Ê. Èçìåðåíèÿ ïðîâîäèëèñü ïðè òàêèõ æå óñëîâèÿõ, êàê óêàçàíî â ïîäïèñè ê ðèñ. 1. Ââåðõó ïîêàçàíà ñõåìàðàñùåïëåíèÿ íèçêîëåæàùèõ óðîâíåé êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ â òåòðàãîíàëüíîì ïîëå [15℄ñÿ íèæå). Âàæíî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî òàêàÿ æå òåí�äåíöèÿ, îáóñëîâëåííàÿ ðîñòîì ïîëîæèòåëüíîãî çà�ðÿäà â ïëîñêîñòÿõ CuO2 ïðè äîïèðîâàíèè, áûëà îá�íàðóæåíà ðàíåå â ErBa2Cu3Ox [13; 25℄. Òàêèì îáðà�çîì, ìîæíî ñäåëàòü ïðåäâàðèòåëüíûé âûâîä î òîì,÷òî êàëüöèåâàÿ êîìïîíåíòà ñïåêòðîâ äåéñòâèòåëü�íî îáóñëîâëåíà âîçíèêíîâåíèåì ïåðåäîïèðîâàííûõêëàñòåðîâ.Äëÿ äàëüíåéøåãî àíàëèçà ïîëó÷åííûõ ðåçóëü�òàòîâ âîñïîëüçóåìñÿ ìîäåëüþ êðèñòàëëè÷åñêîãîïîëÿ, ãåíåðèðóåìîãî ïåðèîäè÷åñêîé ñèñòåìîé çà�ðÿæåííûõ ïîëîñ (Periodi
 Array of Charged Tapes,PACT) [25; 26℄, ïðåäëîæåííîé íàìè äëÿ îïèñà�íèÿ êîíöåíòðàöèîííîé çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ â âûñîêîòåìïåðàòóðíûõñâåðõïðîâîäíèêàõ ñî ñòðóêòóðîé 123.4.2. Ìîäåëü ïåðèîäè÷åñêîé ñèñòåìûçàðÿæåííûõ ïîëîñ (PACT)Ñîãëàñíî ìîäåëè PACT äîïîëíèòåëüíûå çàðÿäû,âîçíèêàþùèå â ïëîñêîñòÿõ CuO2 âñëåäñòâèå äîïè�ðîâàíèÿ, �îðìèðóþò ïåðèîäè÷åñêóþ ñèñòåìó îäíî�ðîäíî çàðÿæåííûõ ïîëîñ, âûòÿíóòûõ âäîëü îäíî�ãî èç ãëàâíûõ êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèõ íàïðàâëåíèéâ ðåøåòêå, ëèáî âäîëü íàïðàâëåíèÿ a, ëèáî âäîëüb (âåðõíÿÿ ÷àñòü ðèñ. 3). Â ïåðïåíäèêóëÿðíîì íà�ïðàâëåíèè ñèñòåìà ïîëîñ õàðàêòåðèçóåòñÿ øèðèíîé
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�èñ. 3. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ðàñïðåäåëåíèÿçàðÿäîâ â ïëîñêîñòÿõ CuO2 êóïðàòîâ ñîãëàñíî ìîäå-ëè PACT íèæå (ââåðõó) è âûøå (âíèçó) îïòèìàëü-íîãî óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ1184



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ñóïåðïîçèöèîííàÿ ñòðóêòóðà ñïåêòðîâ : : :Òàáëèöà 1. Ýíåðãèè Ei è îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè Ii=IA ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ âHo-123 ïðè ðàçíûõ óðîâíÿõ äîïèðîâàíèÿ, ïîëó÷åííûå â äàííîé ðàáîòå1. Íåäîïèðîâàííûé HoBa2Cu3O6:3A B C D E FEexp, ìýÂ 1.1(1) � 7.50(5) 10.9(1)E
al
, ìýÂ 1.10 4.89 7.47 10.85(Ii=IA)exp 1 � 0.43(4) 0.30(4)(Ii=IA)
al
 1 0 0.62 0.362. Îïòèìàëüíî äîïèðîâàííûé HoBa2Cu3O6:95Eexp, ìýÂ 0.42(2) 1.8(1) 4.04(2) 8.61(2) 11.1(3) 12.1(3)E
al
, ìýÂ 0.45 1.72 4.10 8.33 11.02 12.11(Ii=IA)exp 1 0.23(3) 0.25(5) 0.35(5) 0.11(3) 0.11(3)(Ii=IA)
al
 1 0.22 0.30 0.47 0.15 0.193. Ïåðåäîïèðîâàííàÿ êîìïîíåíòà Ho0:75Ca0:25Ba2Cu3O6:86A0 B0 C 0 D0 E FEexp, ìýÂ 0.76(3) 1.15(5) 5.4(2) 7.7(2) 11.9(3) 12.8(3)E
al
, ìýÂ 0.76 1.12 5.67 7.56 11.9 12.7(Ii=IA0)exp 1 0.64(6) � �(Ii=IA0)
al
 1 0.59 � �4. Er0:8Ca0:2Ba2Cu3O6:93A B C A0 B0 C 0Eexp, ìýÂ 9.5(3) 10.1(2) 11.2(4) 9.5(3) 12.4(4) 11.2(4)E
al
, ìýÂ 9.5 10.3 11.2 9.5 12.4 11.2(Ii=IA)
al
, (Ii0=IA0)
al
 1 0.25 0.69 1 0.41 0.95Ïðèìå÷àíèå. Ñòðîêè 1�3 ñîäåðæàò ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ïóòåì îáðàáîòêè ñïåêòðîâ íåóïðóãîãî ðàññå�ÿíèÿ íåéòðîíîâ ñ ïîìîùüþ îïèñàííîé â òåêñòå ïîäãîíî÷íîé ïðîöåäóðû. Îáîçíà÷åíèÿ ïåðåõîäîâ A�F ñîîò�âåòñòâóþò ñõåìàì ðàñùåïëåíèÿ, ïîêàçàííûì íà ðèñ. 1 è 2. Ñòðîêà 4 ïîêàçûâàåò ïàðàìåòðû îïòèìàëüíîäîïèðîâàííîé è ïåðåäîïèðîâàííîé êîìïîíåíò ñïåêòðà êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ â Er0:8Ca0:2Ba2Cu3O6:93 [19℄(ðèñ. 5).W è ïåðèîäîì T (W < T ), ðàâíûì ñîîòâåòñòâóþ�ùåìó ïàðàìåòðó êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, òàê ÷òîîñè ïîëîñ ñîâïàäàþò ñ ëèíèÿìè õèìè÷åñêèõ ñâÿ�çåé Cu�O�Cu. Êàæäàÿ ïîëîñà íåñåò ïîñòîÿííûé ïðèäàííîì óðîâíå äîïèðîâàíèÿ çàðÿä Z, ïîëîæèòåëü�íûé äëÿ äûðîê è îòðèöàòåëüíûé äëÿ ýëåêòðîíîâ (âåäèíèöàõ jej=�A2). Ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïî�ëÿ B2n2m(x) äëÿ îáðàçöà ñ êîíöåíòðàöèåé êèñëîðîäàx ìîãóò áûòü âûðàæåíû êàê [25℄B2n2m(x) = B2n2m(x = 6) +B2n2m(Z); (4)ãäå ïàðàìåòðû B2n2m(x = 6) äëÿ íåäîïèðîâàííî�ãî îáðàçöà ñ÷èòàþòñÿ èçâåñòíûìè èç ýêñïåðèìåíòà,

Z � ïîâåðõíîñòíàÿ ïëîòíîñòü çàðÿäà íà ïîëîñå, à äî�ïîëíèòåëüíûé âêëàä B2n2m(Z), îáóñëîâëåííûé äî�ïèðîâàíèåì, ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïî ñëåäóþùèì �îðìó�ëàì [25; 26℄: B20 = 12b2; B60 = 116b6;B22 = 12 
os(2�)b2; B62 = 1532 
os(2�)b6;B40 = 18b4; B64 = 316 
os(4�)b6; (5)B42 = 12 
os(2�)b4; B66 = 132 
os(6�)b6;13 ÆÝÒÔ, âûï. 5 1185



Í. Î. �îëîñîâà, Â. È. Áîáðîâñêèé, Ý. Á. Ìèòáåðã è äð. ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002Òàáëèöà 2. Ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ B2n2m äëÿ ñîåäèíåíèé Ho-123 è Er-123, ïîëó÷åííûå â äàííîéðàáîòå(2n; 2m) (2,0) (2,2) (4,0) (4,2) (4,4) (6,0) (6,2) (6,4) (6,6)1. Íåäîïèðîâàííûé HoBa2Cu3O6:3B
al
2n2m, ìýÂ 15.3(8) 0 �34:0(2) 0 158.3(1.5) 3.74(5) 0 121.6(3) 02. Îïòèìàëüíî äîïèðîâàííûé HoBa2Cu3O6:95B
al
2n2m, ìýÂ 25.6(8) 14.3(1.6) �33:98(2) 3.6(1.5) 160.3(1.8) 3.97(4) �2:5(1:0) 123.5(4) �0:4(3)BPACT2n2m , ìýÂ 25.6 10.3 �32:2 7.2 160.1 3.8 0.2 121.7 0.01nopt 0.19(1)3. Ïåðåäîïèðîâàííàÿ êîìïîíåíòà Ho0:75Ca0:25Ba2Cu3O6:86B
al
2n2m, ìýÂ 30.9(9) 8.4(1.2) �33:2(3) 2.6(1.2) 164.3(1.9) 3.02(4) 1.6(1.0) 123.3(4) 0.5(3)BPACT2n2m , ìýÂ 30.9 8.9 �33:1 0 161.2 3.98 �2:5 123.5 �0:4�n 0.096(5)4. Îïòèìàëüíî äîïèðîâàííàÿ êîìïîíåíòà Er0:8Ca0:2Ba2Cu3O6:93B
al
2n2m, ìýÂ 17.9(8) 10.6(1.5) �33:1(3) 10.3(3) 158.5(1.0) 3.67(4) �0:6(2) 103.5(4) 0.6(2)Ïåðåäîïèðîâàííàÿ êîìïîíåíòà Er0:8Ca0:2Ba2Cu3O6:93B
al
2n2m, ìýÂ 23.6(7) 5.2(1.7) �31:6(4) 5.5(2.3) 157.8(1.2) 3.75(4) �0:1(2) 103.6(4) 0.2(2)BPACT2n2m , ìýÂ 23.6 4.9 �32:1 6.5 159.5 3.68 �0:7 103.5 0.6�n 0.10(1)Ïðèìå÷àíèå. Ïðè ðàñ÷åòå ïàðàìåòðîâ ïî ìîäåëè PACT äëÿ ïåðåäîïèðîâàííûõ êîìïîíåíò ñïåêòðîâ âêà÷åñòâå íà÷àëüíûõ çíà÷åíèé â ñîîòíîøåíèè (4) âçÿòû ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ äëÿ îïòèìàëüíîäîïèðîâàííûõ êîìïîíåíò ñîîòâåòñòâóþùèõ ñïåêòðîâ; nopt è �n � ðàññ÷èòàííûå ïî ìîäåëè êîíöåíòðàöèèäûðîê, ïðèõîäÿùèõñÿ íà îäèí èîí ìåäè.B44 = 18 
os(6�)b4:Çäåñü � � àçèìóòàëüíûé óãîë ìåæäó íàïðàâëåíèåìïîëîñ è âûáðàííûì êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèì íàïðàâ�ëåíèåì. Äëÿ ãåîìåòðèè ðåäêîçåìåëüíîé ïîçèöèè, ïî�êàçàííîé íà âåðõíåé ÷àñòè ðèñ. 3, êîý��èöèåíòû bnîïðåäåëÿþòñÿ ñëåäóþùèìè ñîîòíîøåíèÿìè [25; 26℄:b2 = �1:44 � 4Z hr2iH " NXi=1 f�2(�i)� �2(�i)g# ;b4 = �1:44 � 4Z hr4i2H3 " NXi=1 f�4(�i)� �4(�i)g# ;b6 = �1:44 � 4Z hr6i3H5 " NXi=1 f�6(�i)� �6(�i)g# ; (6)
ãäå H � ðàññòîÿíèå ìåæäó ðåäêîçåìåëüíûì óç�ëîì è ïëîñêîñòüþ ïîëîñ, à hrni � ñîîòâåòñòâóþ�ùèé ìîìåíò ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ 4f -ýëåêò-

ðîíîâ [27℄. Ôóíêöèè �n(�) îïðåäåëÿþòñÿ êàê [25; 26℄�2(�) = �1 + �2 ; �4(�) = �(3� �2)3(1 + �2)3 ;�6(�) = �(5� 10�2 + �4)5(1 + �2)5 ; (7)� = f�; �g; �i = iT � (T +W )=2H ;�i = iT � (T �W )=2H ;ãäå � è � � çíà÷åíèÿ ïåðåìåííîé �, ñîîòâåòñòâó�þùèå ãðàíèöàì ïîëîñ. ×èñëî íîñèòåëåé çàðÿäà n(äûðîê â íàøåì ñëó÷àå), ïðèõîäÿùèõñÿ íà îäèí èîíïëîñêîñòíîé ìåäè Cu(2), îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíîøåíè�åì n = ZaW; (8)ãäå a � ïàðàìåòð ðåøåòêè âäîëü íàïðàâëåíèÿ ïî�ëîñû. Âñå äëèíû â ñîîòíîøåíèÿõ (6)�(8) âûðàæàþò�ñÿ â àíãñòðåìàõ, à ïàðàìåòðû B2n2m � â ýëåêòðîí�âîëüòàõ. Âî âñåõ ðàñ÷åòàõ â äàííîé ðàáîòå ïåðèîä1186



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ñóïåðïîçèöèîííàÿ ñòðóêòóðà ñïåêòðîâ : : :T ñ÷èòàåòñÿ íåèçìåííûì è ðàâíûì a = b = 3:85�A(÷òî ïî äàííûì ðàáîòû [21℄ ñîîòâåòñòâóåò ñðåäíå�ìó çíà÷åíèþ ïëîñêîñòíîãî ïàðàìåòðà êðèñòàëëè÷å�ñêîé ðåøåòêè âñåõ ðàññìàòðèâàåìûõ çäåñü îáðàçöîâ,à áîëüøàÿ òî÷íîñòü ýòîãî ïàðàìåòðà ïðè íàøèõ ìî�äåëüíûõ ðàñ÷åòàõ íå òðåáóåòñÿ). �àññòîÿíèå H ìåæ�äó ðåäêîçåìåëüíûì óçëîì è ïëîñêîñòüþ ïîëîñ ðàñ�ñ÷èòûâàëîñü äëÿ êàæäîãî ñîñòàâà ïî ñòðóêòóðíûìäàííûì [21℄ ñîãëàñíî �îðìóëå H = (0:5 � z)
, ãäå
 � ïàðàìåòð êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, à z � êî�îðäèíàòà óçëà Cu(2). Ëèíåéíûé ðàçìåð êëàñòåðîâïðèíèìàëñÿ ïðèìåðíî ðàâíûì 20�A [28℄, òàê ÷òîïðè ðàñ÷åòàõ ñóììèðîâàíèå â ñîîòíîøåíèè (6) âå�ëîñü äî N = 3 (êàê ïîêàçàíî â [25℄, êîíå÷íûé ðå�çóëüòàò ìîäåëüíûõ ðàñ÷åòîâ êîíöåíòðàöèè äûðîê nñëàáî ÷óâñòâèòåëåí ê ÷èñëó ÷ëåíîâ â ñóììå). Àíà�ëîãè÷íî ðàáîòå [29℄ ïðè ðàñ÷åòå ïàðàìåòðîâ êðèñ-òàëëè÷åñêîãî ïîëÿ ïî ñîîòíîøåíèÿì (6) ìîìåíòûðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ 4f -ýëåêòðîíîâ hrni çà�ìåíÿëèñü íà hrni(1��n)=�n (ãäå �n è �n � ïàðàìåò�ðû, çàâèñÿùèå òîëüêî îò ÷èñëà 4f -ýëåêòðîíîâ ðåäêî�çåìåëüíîãî èîíà). Ýòî äåëàåòñÿ äëÿ ó÷åòà ýêðàíèðî�âàíèÿ 4f -îáîëî÷êè âíåøíèìè ýëåêòðîíàìè è èçìåíå�íèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èîíà, âíåäðåííîãî âòâåðäîå òåëî, ïî ñðàâíåíèþ ñî ñâîáîäíûì èîíîì. Òà�êèì îáðàçîì, ìîäåëüíûé ðàñ÷åò ñâîäèòñÿ ê ïîäãîíêåïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ BPACT2n2m , ðàññ÷è�òàííûõ ïî ñîîòíîøåíèÿì (5)�(7), ê çíà÷åíèÿì ïà�ðàìåòðîâ B
al
2n2m ãàìèëüòîíèàíà (2), íàéäåííûõ èçýêñïåðèìåíòîâ ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ.Ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ âñåãî äâà. Ýòî øèðèíà ïî�ëîñ W è ïîâåðõíîñòíàÿ ïëîòíîñòü çàðÿäà íà ïîëîñåZ (êîíöåíòðàöèÿ äûðîê n îïðåäåëÿåòñÿ àâòîìàòè�÷åñêè). Âñå îñòàëüíûå îñîáåííîñòè ìîäåëüíûõ ðàñ�÷åòîâ ïðèâåäåíû â [25℄. Òàì æå ïîêàçàíî, ÷òî ïðèãåîìåòðèè èíäóöèðîâàííîãî äîïèðîâàíèåì çàðÿäà,ïîêàçàííîé íà ðèñ. 3, è ïðè ïîëîæèòåëüíîì çàðÿ�äå ïîëîñ óðàâíåíèÿ (5)�(7) ïðèâîäÿò ê ïîëîæèòåëü�íîé äîáàâêå B2n2m(Z) â (4), ò. å. ê ðîñòó ïàðàìåòðîâêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ îòíîñèòåëüíî èñõîäíûõ çíà�÷åíèé B2n2m(6:3), ÷òî è íàáëþäàåòñÿ â ýêñïåðèìåí�òå.4.3. Àíàëèç ñïåêòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿâ Ho-123 â ðàìêàõ ìîäåëè PACTÍàèëó÷øàÿ ïîäãîíêà ïàðàìåòðîâBPACT2n2m ê ýêñïå�ðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì B
al
2n2m äëÿ ñïåêòðà îïòè�ìàëüíî äîïèðîâàííîãî Ho-123 äîñòèãàåòñÿ ïðè øè�ðèíå ïîëîñ W = 1:4�A è êîíöåíòðàöèè äûðîê, ïðè�õîäÿùèõñÿ íà îäèí èîí ìåäè, n � 0:19�0:1 (òàáë. 2),÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ îáùåïðèíÿòûì çíà÷åíèåì

êîíöåíòðàöèè äûðîê âáëèçè óðîâíÿ îïòèìàëüíîãîäîïèðîâàíèÿ, ò. å. ïðè x = 6:95� 0:01 [20℄. Êàê ïðåä�ñòàâëÿåòñÿ, ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ÿâëÿåòñÿ äîâîëüíîñèëüíûì àðãóìåíòîì â ïîëüçó ðåàëèñòè÷íîñòè ìî�äåëè PACT. Åùå îäíèì êà÷åñòâåííî âàæíûì àðãó�ìåíòîì â ïîëüçó ìîäåëè îêàçûâàåòñÿ ïðåäñêàçûâàå�ìîå åþ ñîãëàñîâàííîå (êîððåëèðîâàííîå) èçìåíåíèåïàðàìåòðîâ âòîðîãî ïîðÿäêà. Ïîñêîëüêó äëÿ òåòðà�ãîíàëüíîãî îáðàçöà B22 = 0, èç ñîîòíîøåíèé (4) è(5) ñëåäóåò, ÷òî�B20 � [B20(x)�B20(6)℄ � B22(x): (9)Ïàðàìåòðû âòîðîãî ïîðÿäêà B
al
2n2m (òàáë. 2) â ïðå�äåëàõ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïîãðåøíîñòè, íåñîìíåí�íî, óäîâëåòâîðÿþò ýòîìó ñîîòíîøåíèþ. Ñîîòíîøå�íèå (9), êîòîðîå ñïðàâåäëèâî è äëÿ ñîåäèíåíèÿErBa2Cu3Ox (6 < x < 7) [25℄, ÿâëÿåòñÿ ïðÿìûìñëåäñòâèåì ðàññìàòðèâàåìîé ãåîìåòðèè çàðÿäà. Êàêâèäíî èç ñîîòíîøåíèé (5), ïðè óâåëè÷åíèè ïëîòíî�ñòè çàðÿäà Z âñå ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïî�ëÿ èçìåíÿþòñÿ ïî îäíîìó è òîìó æå çàêîíó, ÷òîâ öåëîì ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì,íà îñíîâå êîòîðûõ è áûëà ñ�îðìóëèðîâàíà ìîäåëüPACT [25; 26℄. Îäíàêî âñëåäñòâèå íåçíà÷èòåëüíûõïî âåëè÷èíå (íî âàæíûõ äëÿ ïðàâèëüíîãî îïèñà�íèÿ ñïåêòðîâ) èçìåíåíèé ïàðàìåòðîâ 4-ãî è 6-ãî ïî�ðÿäêîâ, à òàêæå ïðè ó÷åòå ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïî�ãðåøíîñòè â èõ îïðåäåëåíèè ïðåäñêàçûâàåìûå ñî�îòíîøåíèÿìè (5) çàêîíîìåðíîñòè òðóäíåå çàìåòèòü,÷åì äëÿ ïàðàìåòðîâ âòîðîãî ïîðÿäêà, èçìåíåíèå êî�òîðûõ ïðè äîïèðîâàíèè îòíîñèòåëüíî âåëèêî. Ýòîçàìå÷àíèå êàñàåòñÿ, â ïåðâóþ î÷åðåäü, îðòîðîìáè�÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ 4-ãî è 6-ãî ïîðÿäêîâ, ýêñïåðè�ìåíòàëüíàÿ íåîïðåäåëåííîñòü êîòîðûõ âåñüìà ñóùå�ñòâåííà, ïîñêîëüêó èõ èçìåíåíèå ñëàáî ñêàçûâàåò�ñÿ êàê íà ïîëîæåíèè óðîâíåé êðèñòàëëè÷åñêîãî ïî�ëÿ, òàê è íà èíòåíñèâíîñòÿõ ïåðåõîäîâ ìåæäó íè�ìè. Êðîìå òîãî, ïàðàìåòðû 4-ãî è îñîáåííî 6-ãîïîðÿäêîâ âåñüìà ÷óâñòâèòåëüíû ê òîíêèì äåòàëÿìðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå (íà�ïðèìåð, ê âïîëíå âåðîÿòíîé ïåðèîäè÷åñêîé ìîäóëÿ�öèè ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè çàðÿäà âäîëü ïîëîñû),ó÷åò êîòîðûõ â íàøåé ìîäåëè âîçìîæåí, íî ïðèâå�äåò ê íåîïðàâäàííûì îñëîæíåíèÿì ðàñ÷åòîâ è ñâå�äåòñÿ ïî ñóòè äåëà ëèøü ê ïîÿâëåíèþ äîïîëíèòåëü�íûõ ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ. Ñêîðåå âñåãî, èìåííîñ ýòèì îáñòîÿòåëüñòâîì è ñâÿçàíî íåêîòîðîå ðàñõîæ-äåíèå â ïîâåäåíèè ìîäåëüíûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõïàðàìåòðîâ 6-ãî ïîðÿäêà äëÿ ¾êàëüöèåâîé¿ êîìïî�íåíòû ñïåêòðîâ Ca-çàìåùåííûõ îáðàçöîâ.Äëÿ îïèñàíèÿ ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïî�ëÿ èíäóöèðîâàííîé êàëüöèåâûìè çàìåùåíèÿìè êîì�1187 13*



Í. Î. �îëîñîâà, Â. È. Áîáðîâñêèé, Ý. Á. Ìèòáåðã è äð. ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002ïîíåíòû ñïåêòðà â ðàìêàõ ìîäåëè PACT áóäåì ñ÷è�òàòü øèðèíó ïîëîñ íåèçìåííîé, W = 1:4�A, à â êà÷å�ñòâå èñõîäíûõ çíà÷åíèé â ñîîòíîøåíèè (4) (÷òîáûíå íàêàïëèâàòü ïîãðåøíîñòè ðàñ÷åòà) âîçüìåì çíà�÷åíèÿ B
al
2n2m äëÿ îïòèìàëüíî äîïèðîâàííîé êîìïî�íåíòû. Íàèëó÷øàÿ ñõîäèìîñòü äîñòèãàåòñÿ ïðè äî�ïîëíèòåëüíîé êîíöåíòðàöèè äûðîê �n = 0:1� 0:01íà àòîì ìåäè, ò. å. ïîëíàÿ êîíöåíòðàöèÿ äûðîê â êëà�ñòåðàõ, âîçíèêàþùèõ âñëåäñòâèå ïîäñòàíîâîê êàëü�öèÿ, ñîñòàâëÿåò n = 0:29� 0:01 äûðîê íà àòîì ìåäè.Äðóãèìè ñëîâàìè, èç íàøåãî àíàëèçà ñëåäóåò, ÷òîýòè êëàñòåðû äåéñòâèòåëüíî ÿâëÿþòñÿ ïåðåäîïèðî�âàííûìè, òàê êàê êîíöåíòðàöèÿ äûðîê â íèõ ïðåâû�øàåò óðîâåíü îïòèìàëüíîãî äîïèðîâàíèÿ.Èç òàáë. 2 âèäíî, îäíàêî, ÷òî îðòîðîìáè÷åñêèåïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ äëÿ ïåðåäîïèðî�âàííîé êîìïîíåíòû ñïåêòðà óìåíüøàþòñÿ îòíîñè�òåëüíî èõ çíà÷åíèé äëÿ îïòèìàëüíî äîïèðîâàííîéêîìïîíåíòû, ÷òî îñîáåííî õîðîøî çàìåòíî íà ïðè�ìåðå B22. Áîëåå òîãî, ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî èìååòìåñòî ýìïèðè÷åñêàÿ êîððåëÿöèÿ[B20;over �B20;opt℄ � � [B22;over �B22;opt℄ ; (10)àíàëîãè÷íàÿ ñîîòíîøåíèþ (9), íî ñ îáðàòíûì çíà�êîì. Êàê ýòî ìîæíî îáúÿñíèòü, åñëè ïëîòíîñòü çà�ðÿäà íà ïîëîñàõ óâåëè÷èâàåòñÿ? Ñ ïîìîùüþ ñîîòíî�øåíèé (5) ýòî êàæóùååñÿ ïðîòèâîðå÷èå ëåãêî ðàç�ðåøèòü, åñëè ñ÷èòàòü, ÷òî äîïîëíèòåëüíûå äûðêè,èíæåêòèðîâàííûå â ïëîñêîñòè CuO2 ïîäñòàíîâêàìèêàëüöèÿ, �îðìèðóþò íîâóþ ñèñòåìó ïîëîñ, îðèåíòè�ðîâàííóþ ïåðïåíäèêóëÿðíî óæå ñóùåñòâóþùåé, êî�òîðàÿ ïðîäîëæàåò íåñòè îïòèìàëüíî äîïèðîâàííûéçàðÿä n � 0:19 íà àòîì ìåäè (ðèñ. 3). Ñîãëàñíî (5),ýòè äâå âçàèìíî ïåðïåíäèêóëÿðíûå ñèñòåìû õàðàê�òåðèçóþòñÿ àçèìóòàëüíûìè óãëàìè � = 0 è �=2. Âòàêîì ñëó÷àå òåòðàãîíàëüíûå ïàðàìåòðû êðèñòàëëè�÷åñêîãî ïîëÿ ÿâëÿþòñÿ ñóììîé âêëàäîâ îò äâóõ ñè�ñòåì, à îðòîðîìáè÷åñêèå � ðàçíîñòüþ.Ïîñêîëüêó ïîëîæåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèéêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ, ñîîòâåòñòâóþùèõ îï-òèìàëüíî äîïèðîâàííûì è ïåðåäîïèðîâàííûìêëàñòåðàì, ïðàêòè÷åñêè íåèçìåííû äëÿ âñåõ òðåõèññëåäîâàííûõ íàìè ñîñòàâîâ (ðèñ. 1), ìû çàêëþ�÷àåì, ÷òî óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè êàëüöèÿ íåâëèÿåò íà ëîêàëüíóþ ïëîòíîñòü íîñèòåëåé çàðÿäàâ êëàñòåðàõ, à èçìåíÿåò ëèøü êîíöåíòðàöèè ñàìèõêëàñòåðîâ, è, ñëåäîâàòåëüíî, ñïåêòðàëüíûå âåñàêîìïîíåíò. Íî ñðåäíÿÿ êîíöåíòðàöèÿ äûðîê âîáðàçöàõ, êîíå÷íî, èçìåíÿåòñÿ, è åå ëåãêî ïîñ÷è�òàòü äëÿ êàæäîãî ñîñòàâà ñ ïîìîùüþ ïðîñòîãî

¾äâóõ�àçíîãî¿ ñîîòíîøåíèÿ:hni = Pundistnopt + (1� Pundist)nover ; (11)ãäå Pundist = 0:74 � 0:03 è 0:40 � 0:03 ñîîòâåòñòâåí�íî äëÿ y = 0:1 è 0.25 (ñì. âûøå). Ñîîòíîøåíèå(11) äàåò hni = 0:19 � 0:01 (y = 0), 0:22 � 0:02(y = 0:1) è 0:25 � 0:02 (y = 0:25) äûðîê íà àòîììåäè, ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ êîíöåíòðàöèÿìèäûðîê V� [30℄, ðàññ÷èòàííûìè â [21℄ èç ñòðóêòóð�íûõ äàííûõ äëÿ òåõ æå ñàìûõ îáðàçöîâ ñ ïîìî�ùüþ ìåòîäà âàëåíòíûõ ñóìì [31℄ (V� = �0:024(3)äëÿ HoBa2Cu3O6:3, à äëÿ Ca-çàìåùåííûõ îáðàçöîâV� = 0:188(4), 0.234(5) è 0.258(6) ñîîòâåòñòâåííî äëÿy = 0, 0.1 è 0.25). Îòìåòèì, ÷òî ñðåäíèå êîíöåíòðà�öèè hni äëÿ îïòèìàëüíî äîïèðîâàííîãî îáðàçöà èîáðàçöà ñ y = 0:1 õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ êîíöåíòðà�öèÿìè äûðîê â ïëîñêîñòÿõ, ïîëó÷åííûìè èç äàííûõïî ïîçèöèîííî-÷óâñòâèòåëüíîé ðåíòãåíîàáñîðáöèîí�íîé ñïåêòðîñêîïèè â ñîåäèíåíèè Y-123 ñ ÷àñòè÷íûìçàìåùåíèåì Y íà Ca [32℄.Òàêèì îáðàçîì, ìîäåëü PACT ïîçâîëÿåò îïðå�äåëÿòü êîíöåíòðàöèþ íîñèòåëåé çàðÿäà â ïëîñêî�ñòÿõ CuO2 íåïîñðåäñòâåííî èç íåéòðîííûõ ñïåêòðîâêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ. Âàæíî ïîä÷åðêíóòü, ÷òîýòî íå ïîëíàÿ êîíöåíòðàöèÿ íîñèòåëåé â îáðàçöå,âíåñåííàÿ äîïèðîâàíèåì, à òîëüêî òà åå ÷àñòü, êîòî�ðàÿ ëîêàëèçîâàíà â ïëîñêîñòÿõ. Âìåñòå ñ òåì, íàäîèìåòü â âèäó, ÷òî ïî äàííûì íåéòðîííîé ñïåêòðîñêî�ïèè êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ ìîæíî îïðåäåëèòü ðå�çóëüòèðóþùóþ êîíöåíòðàöèþ äûðîê â ïëîñêîñòÿõ,êîòîðàÿ â íàøèõ îáðàçöàõ çàâèñèò êàê îò êîíöåí�òðàöèè êàëüöèÿ, òàê è îò ñîñòàâà ïî êèñëîðîäó (êî�òîðûé íåñêîëüêî èçìåíÿåòñÿ îò îáðàçöà ê îáðàçöó).Ýòèì, â ÷àñòíîñòè, ìîãóò îáúÿñíÿòüñÿ íåçíà÷èòåëü�íûå ýíåðãåòè÷åñêèå ñäâèãè îäíîèìåííûõ ñïåêòðàëü�íûõ ëèíèé äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà â ðàçíûõ îáðàç�öàõ (ðèñ. 1), à òàêæå êàæóùàÿñÿ íåðàâíîìåðíîñòüïðèâåäåííûõ âûøå ñðåäíèõ ïî îáðàçöàì êîíöåíòðà�öèé äûðîê. Íàïðèìåð, ðîñò hni âñëåäñòâèå óâåëè÷å�íèÿ êîíöåíòðàöèè êàëüöèÿ îò y = 0:1 äî 0.25 ÷àñòè÷�íî êîìïåíñèðóåòñÿ óìåíüøåíèåì ñîäåðæàíèÿ êèñëî�ðîäà â áîëåå áîãàòîì êàëüöèåì îáðàçöå. Òàêèì îáðà�çîì, íàì ïðåäñòàâëÿåòñÿ, ÷òî ìîäåëü PACT óñòàíàâ�ëèâàåò íàäåæíóþ øêàëó êîíöåíòðàöèé, êîòîðîé ìûè âîñïîëüçóåìñÿ äëÿ äàëüíåéøåãî àíàëèçà.Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåíû êîíöåíòðàöèîííûå çàâèñè�ìîñòè òåòðàãîíàëüíûõ ïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêî�ãî ïîëÿ äëÿ 123-êóïðàòîâ íà îñíîâå ýðáèÿ è ãîëüìèÿ.Ïî ýòèì äàííûì âèäíî, ÷òî ïðè n < nopt (èçìåíå�íèå n çäåñü äîñòèãàåòñÿ âàðüèðîâàíèåì êèñëîðîäíîéíåñòåõèîìåòðèè) ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿâ îáåèõ ñèñòåìàõ âåäóò ñåáÿ ïðàêòè÷åñêè îäèíàêî�1188
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B64, ìýÂ �èñ. 4. Îñíîâíûå (òåòðàãîíàëüíûå) ïàðàìåòðûêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ â ýðáèåâîé è ãîëüìèåâîé123-ñèñòåìàõ â çàâèñèìîñòè îò êîíöåíòðàöèè äûðîêâ ïëîñêîñòÿõ CuO2. Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíû äàí-íûå ðàáîò [13; 15℄, ãäå êîíöåíòðàöèÿ äûðîê èçìå-íÿëàñü âàðüèðîâàíèåì êèñëîðîäíîé ñòåõèîìåòðèè.Ñïëîøíûìè ëèíèÿìè ïîêàçàíî ïîâåäåíèå â ñîîò-âåòñòâèè ñ ìîäåëüþ PACT. Âåðòèêàëüíûå øòðèõî-âàííûå îáëàñòè îáîçíà÷àþò óðîâåíü îïòèìàëüíîãîäîïèðîâàíèÿ
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�èñ. 5. Ñïåêòð íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ äëÿEr0:8Ca0:2Ba2Cu3O6:93 (òî÷êè) [15℄. Ñïëîøíàÿ ëè-íèÿ � ÷èñëåííàÿ ðåêîíñòðóêöèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî-ãî ñïåêòðà â âèäå ñóïåðïîçèöèè îïòèìàëüíî äîïè-ðîâàííîé (ïåðåõîäû A, B è C, øòðèõïóíêòèðíàÿëèíèÿ) è ïåðåäîïèðîâàííîé (ïåðåõîäû A0, B0 è C0,øòðèõîâàÿ ëèíèÿ) êîìïîíåíò (ñì. òàáë. 2)âî è, â öåëîì, â ñîîòâåòñòâèè ñ ìîäåëüíûìè ðàñ÷å�òàìè (ïðè÷èíû âîçíèêàþùèõ îòêëîíåíèé îáñóæäà�ëèñü âûøå). Åùå ðàç ïîä÷åðêíåì, ÷òî â ýòîé îáëà�ñòè êîíöåíòðàöèé ñâÿçü ìåæäó èçìåíåíèÿìè ïàðà�ìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ è óâåëè÷åíèåì ïîëî�æèòåëüíîãî çàðÿäà â ïëîñêîñòÿõ CuO2 ìîæíî ñ÷è�òàòü íàäåæíî óñòàíîâëåííîé [12; 13; 15; 25℄. Ïîñêîëü�êó â ïåðåäîïèðîâàííîé îáëàñòè ïàðàìåòðû êðèñòàë�ëè÷åñêîãî ïîëÿ ïðîäîëæàþò ñëåäîâàòü òîé æå òåí�äåíöèè (è, ñëåäîâàòåëüíî, ìîãëè áû áûòü ïîëó÷åíûïðîñòîé ýêñòðàïîëÿöèåé èç îáëàñòè íèæå îïòèìàëü�íîãî óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ, åñëè èçâåñòíà øêàëà êîí�öåíòðàöèè), ìû åùå ðàç çàêëþ÷àåì, ÷òî äîïîëíè�òåëüíàÿ êîìïîíåíòà ñïåêòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïî�ëÿ â Ca-çàìåùåííûõ îáðàçöàõ Ho-123 äåéñòâèòåëüíîñâÿçàíà ñ ëîêàëüíûìè îáëàñòÿìè, â êîòîðûõ êîíöåí�òðàöèÿ äûðîê ïðåâûøàåò óðîâåíü îïòèìàëüíîãî äî�ïèðîâàíèÿ. Êðîìå òîãî, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òîèçìåíåíèÿ ñïåêòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ îòðàæà�þò óâåëè÷åíèå ïîëîæèòåëüíîãî çàðÿäà â ïëîñêîñòÿõCuO2 íåçàâèñèìî îò ñïîñîáà äîïèðîâàíèÿ.4.4. Ìîäåëü PACT è ñïåêòðêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ â Er1�yCayBa2Cu3Ox�àññìîòðåííàÿ âûøå ñõåìà àíàëèçà ïàðàìåòðîâêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ äëÿ ãîëüìèåâîé 123-ñèñòåìûìîæåò áûòü ïðèìåíåíà ê ñïåêòðàì êðèñòàëëè÷åñêî�ãî ïîëÿ èîíîâ Er3+ (íèæíèé J-ìóëüòèïëåò 4I15=2)â àíàëîãè÷íîé ñèñòåìå Er1�yCayBa2Cu3Ox (x � 7,0 < y < 0:2) [18; 19℄, íå ïîëó÷èâøèì äî íàñòîÿ�ùåãî âðåìåíè àäåêâàòíîãî îáúÿñíåíèÿ. Õîðîøî èç�âåñòíî, ÷òî íèçêîýíåðãåòè÷åñêàÿ ÷àñòü ñïåêòðà îï�

òèìàëüíî äîïèðîâàííîãî ErBa2Cu3Ox�7 ñîñòîèò èçêðàìåðñîâñêèõ äóáëåòîâ A, B è C ñ ýíåðãèÿìèEA � 9:2 ìýÂ, EB � 10:1 ìýÂ è EC � 10:9 ìýÂ [13℄.Ïîñêîëüêó â Ca-äîïèðîâàííûõ îáðàçöàõ ýòîãî ñî�åäèíåíèÿ ïîÿâëÿåòñÿ òîëüêî îäèí äîïîëíèòåëüíûéïåðåõîä ñ ýíåðãèåé îêîëî 12.4 ìýÂ (ðèñ. 5), èíòåí�ñèâíîñòü êîòîðîãî îïðåäåëåííî âîçðàñòàåò ñ ðîñòîìêîíöåíòðàöèè êàëüöèÿ, à åãî ýíåðãèÿ, êàê è �îð�ìà ñïåêòðà ïðè áîëåå íèçêèõ ýíåðãèÿõ, íå ïðåòåð�ïåâàþò ñêîëüêî-íèáóäü çàìåòíûõ èçìåíåíèé, àâòî�ðû ðàáîò [18; 19℄ ñïðàâåäëèâî èíòåðïðåòèðîâàëè ïå�ðåõîä ïðè ýíåðãèè 12.4 ìýÂ êàê åäèíñòâåííûé îò�êëèê ñïåêòðà êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ íà êàëüöèåâûåçàìåùåíèÿ, ñâÿçàííûé ñ âîçíèêíîâåíèåì ïåðåäîïè�ðîâàííûõ êëàñòåðîâ â îáðàçöàõ. Íî äîêàçàòü ýòîïðåäïîëîæåíèå àâòîðàì [18; 19℄ íå óäàëîñü, òåì áî�ëåå, ÷òî êîíöåíòðàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü èíòåíñèâ�íîñòè äîïîëíèòåëüíîãî ïåðåõîäà ñ ýíåðãèåé îêîëî12.4 ìýÂ, êîòîðûé îíè èíòåðïðåòèðîâàëè êàê ïåðå�õîä C â ïåðåäîïèðîâàííûõ êëàñòåðàõ, ñóùåñòâåííîðàñõîäèòñÿ ñ îæèäàåìîé ñîãëàñíî ñîîòíîøåíèþ (1).Íèæå ìû ïîêàæåì, ÷òî ñïåêòð êðèñòàëëè÷åñêîãî ïî�ëÿ, èçîáðàæåííûé íà ðèñ. 5, ìîæåò áûòü îáðàáîòàíòî÷íî òàê æå, êàê ñïåêòð Ho0:75Ca0:25Ba2Cu3O6:86(ðèñ. 1â).Äëÿ òîãî ÷òîáû ýòî ñäåëàòü, äîñòàòî÷íî ïðåä�ïîëîæèòü, ÷òî ñïåêòð Er0:8Ca0:2Ba2Cu3Ox�7òîæå ñîñòîèò èç äâóõ êîìïîíåíò, ñâÿçàííûõ ñîïòèìàëüíî è ïåðåäîïèðîâàííûìè êëàñòåðàìè.Òîãäà ëèíèè A, B è C íà ðèñ. 5 äîëæíû ñîîò�âåòñòâîâàòü îïòèìàëüíî äîïèðîâàííûì îáëàñòÿì,ïîñêîëüêó èìåííî îíè ïðèñóòñòâóþò â ñïåêòðå÷èñòîãî ErBa2Cu3Ox�7 (õîòÿ òàì èõ ýíåðãèè íèæåïðèìåðíî íà 0.3 ìýÂ) [13℄. Ýòîìó íàáîðó ëèíèéñîîòâåòñòâóåò îïðåäåëåííûé íàáîð ïàðàìåòðîâêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ äëÿ èîíîâ Er3+, êîòîðûéìîæåò áûòü ïîëó÷åí äèàãîíàëèçàöèåé ãàìèëüòî�íèàíà (2). Ïåðåäîïèðîâàííîé êîìïîíåíòå ñïåêòðàEr0:8Ca0:2Ba2Cu3Ox�7 äîëæåí îòâå÷àòü ñâîé íàáîðïàðàìåòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ, ïðè÷åì, êàê ýòîñëåäóåò èç ìîäåëè PACT è ðèñ. 4, òåòðàãîíàëüíûåïàðàìåòðû Bnm;over äîëæíû áûòü áîëüøå, ÷åìBnm;opt, à îðòîðîìáè÷åñêèå � ìåíüøå. Ïðÿìîéðàñ÷åò ïîêàçûâàåò, ÷òî ïðè ñêîëüêî-íèáóäü çíà÷è�òåëüíîì óâåëè÷åíèè ïàðàìåòðà B20 îòíîñèòåëüíîB20;opt è îòíîñèòåëüíî ñëàáîì èçìåíåíèè îñòàëüíûõòåòðàãîíàëüíûõ ïàðàìåòðîâ ñòðóêòóðà ñïåêòðàêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ èîíîâ Er3+ ñóùåñòâåííîìåíÿåòñÿ (ñì., íàïðèìåð, ðèñ. 2 â [25℄): íàèáîëååñèëüíî èçìåíÿåòñÿ ïîëîæåíèå ëèíèè B, ïðè÷åìåå ýíåðãèÿ ñòàíîâèòüñÿ áîëüøå, ÷åì ýíåðãèÿ ïðàê�òè÷åñêè íåïîäâèæíîé ëèíèè C, à èíòåíñèâíîñòè1190



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ñóïåðïîçèöèîííàÿ ñòðóêòóðà ñïåêòðîâ : : :ëèíèé A è C ñðàâíèìû. Ïðè ýòîì ìîæåò îêàçàòüñÿ,÷òî ýíåðãèè ëèíèé A äëÿ îáåèõ êîìïîíåíò ïî÷òèîäèíàêîâû. Òàêèì îáðàçîì, ëîãè÷íî ïðåäïîëîæèòü,÷òî ñïåêòð íà ðèñ. 5 ñîñòîèò èõ äâóõ êîìïîíåíòñ ýíåðãèÿìè E(A)over � E(A)opt � 9:5 ìýÂ,E(B)opt � 10:2 ìýÂ, E(B)over � 12:4 ìýÂ,E(C)over � E(C)opt � 11:2 ìýÂ. ×òîáû îïðåäå�ëèòü îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè ïåðåõîäîâ, íàäîäèàãîíàëèçîâàòü ãàìèëüòîíèàí (2), ïîäãîíÿÿ òîëü�êî ýíåðãèè óðîâíåé (ïðè ðàñ÷åòå ó÷èòûâàëèñü âñåâîçìîæíûå ñîñòîÿíèÿ ñ J = 15=2 (E = 0), J = 13=2(E = 800 ìýÂ) è J = 11=2 (E = 1240 ìýÂ) [13℄).Ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ïîäãîíêè ýíåðãèè óðîâíåéè îòíîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè ïåðåõîäîâ äëÿîïòèìàëüíî è ïåðåäîïèðîâàííûõ êîìïîíåíò ïðè�âåäåíû â òàáë. 1, à ñîîòâåòñòâóþùèå ïàðàìåòðûB
al
2n2m � â òàáë. 2 è íà ðèñ. 4. ×òîáû ðåêîíñòðó�èðîâàòü ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûé ñïåêòðEr0:8Ca0:2Ba2Cu3Ox�7, íåîáõîäèìî ïîäîãíàòü �îí,øèðèíû ëèíèé, âêëþ÷àÿ ýíåðãåòè÷åñêîå ðàçðåøå�íèå ñïåêòðîìåòðà è ñîáñòâåííûå øèðèíû ëèíèé,ïðè÷åì ïîñëåäíèå íå îáÿçàíû áûòü îäèíàêîâûìèäëÿ âñåõ ëèíèé, à òàêæå êîíöåíòðàöèþ êëàñòåðîâ,ò. å. Pundist. Íàèëó÷øàÿ ñõîäèìîñòü òàêîé ÷èñëåííîéðåêîíñòðóêöèè ê ýêñïåðèìåíòàëüíîìó ñïåêòðó êðèñ-òàëëè÷åñêîãî ïîëÿ â Er0:8Ca0:2Ba2Cu3Ox�7 (ðèñ. 5)ïîëó÷åíà ïðè êîíöåíòðàöèè Pundist = 0:43 � 0:02,ïðåêðàñíî ñîãëàñóþùåéñÿ ñî çíà÷åíèåì P 40 = 0:4,îæèäàåìûì äëÿ êîíöåíòðàöèè êàëüöèÿ y = 0:2.Ïàðàìåòðû B
al
2n2m äëÿ ïåðåäîïèðîâàííîé êîì�ïîíåíòû ñïåêòðà Er0:8Ca0:2Ba2Cu3Ox�7 ìîæíî ðàñ�ñ÷èòàòü ïî ñîîòíîøåíèÿì (4)�(7) ìîäåëè PACT,âçÿâ â êà÷åñòâå èñõîäíûõ â (4) çíà÷åíèÿ ïàðàìåò�ðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ äëÿ îïòèìàëüíî äîïè�ðîâàííîé êîìïîíåíòû èç òàáë. 2 è ïðåäïîëàãàÿ îá�ðàçîâàíèå ñåòêè çàðÿæåííûõ ïîëîñ (íèæíÿÿ ÷àñòüðèñ. 3) â ïåðåäîïèðîâàííîì ðåæèìå. Êàê âèäíî ïîòàáë. 2, òðåáóþùàÿñÿ äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ïàðàìåò�ðîâ B
al
2n2m;over äîïîëíèòåëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ äûðîê�n = 0:1 � 0:01 íà àòîì ìåäè, îáóñëîâëåííàÿ ïîä�ñòàíîâêàìè êàëüöèÿ, îêàçûâàåòñÿ òàêîé æå, êàê äëÿCa-çàìåùåííûõ îáðàçöîâ Ho-123, à ñàìè ïàðàìåòðûêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ âåäóò ñåáÿ ñîâåðøåííî àíà�ëîãè÷íûì îáðàçîì â îáåèõ ñèñòåìàõ âî âñåì äèàïà�çîíå n (ðèñ. 4). Âàæíî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî òðàíñ�îð�ìàöèÿ ñïåêòðà êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ âñëåäñòâèåïîäñòàíîâîê êàëüöèÿ â ñèñòåìå Er-123 èìååò íà�ñòîëüêî âûðàæåííûé õàðàêòåð, ÷òî åå íåâîçìîæíîîáúÿñíèòü êàê ÷èñòî ñòðóêòóðíûé ý��åêò. Îöåíêàñäâèãà óðîâíåé êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ âñëåäñòâèåèçìåíåíèÿ ñòðóêòóðíûõ ïàðàìåòðîâ, ñâÿçàííûõ ñïîäñòàíîâêàìè êàëüöèÿ, ïðîâåäåííàÿ íàìè â ïðèáëè�

æåíèè òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ [12; 13; 15℄ íà îñíîâå ñòðóê�òóðíûõ äàííûõ äëÿ Er0:8Ca0:2Ba2Cu3Ox�7 [18; 19℄,äàåò ëèøü áîëåå èëè ìåíåå îäíîðîäíûé ñäâèã ââåðõëèíèé A, B è C íà âåëè÷èíó, íå ïðåâûøàþùóþ0.2 ìýÂ, ÷òî ñðàâíèìî ñî ñäâèãîì ýòèõ ëèíèé âñïåêòðå Er0:8Ca0:2Ba2Cu3Ox�7 îòíîñèòåëüíî ÷èñòî�ãî ErBa2Cu3Ox�7, íî íèêàê íå ñîïîñòàâèìî ñ ¾ïðûæ�êîì¿ ýíåðãèè ëèíèè B ñ 10.2 äî 12.4 ìýÂ. Ýòó òðàíñ��îðìàöèþ ìîæíî ïîíÿòü òîëüêî êàê ý��åêò, ñâÿ�çàííûé ñ èçìåíåíèåì çàðÿäîâîãî îêðóæåíèÿ ðåäêî�çåìåëüíîãî èîíà.Ñëåäîâàòåëüíî, ñóïåðïîçèöèîííûå ñòðóêòóðûñïåêòðîâ, ïîêàçàííûå íà ðèñ. 1 è 2, ñ îäíîé ñòîðîíû,è íà ðèñ. 5, ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïðåäñòàâëÿþò ñîáîéîäèí è òîò æå �èçè÷åñêèé ý��åêò, îáóñëîâëåí�íûé ñîñóùåñòâîâàíèåì â îáðàçöàõ îïòèìàëüíî èïåðåäîïèðîâàííûõ êëàñòåðîâ.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÌåòîäîì íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ èññëå�äîâàíû ðàñùåïëåíèÿ íèæíåãî J-ìóëüòèïëåòà 5I8èîíîâ Ho3+ êðèñòàëëè÷åñêèì ïîëåì â âûñîêîòåìïå�ðàòóðíûõ ñâåðõïðîâîäíèêàõ Ho1�yCayBa2Cu3Ox�7,íàõîäÿùèõñÿ â ïåðåäîïèðîâàííîì ðåæèìå. Âïåðâûåíàäåæíî óñòàíîâëåíî, ÷òî è â ýòîé îáëàñòè êîí�öåíòðàöèé ñïåêòðû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ ñâåðõ�ïðîâîäÿùèõ êóïðàòîâ ñîñòîÿò èç äâóõ êîìïîíåíò,ñïåêòðàëüíûå âåñà êîòîðûõ îïðåäåëÿþòñÿ êîíöåí�òðàöèåé êàëüöèÿ y, â òî âðåìÿ êàê ýíåðãèè è îò�íîñèòåëüíûå èíòåíñèâíîñòè ïåðåõîäîâ îáåèõ êîìïî�íåíò ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñÿò îò y. Àíàëèç ñïåêòðîâíåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ â ðàìêàõ ìîäåëèPACT ïîçâîëèë îïðåäåëèòü êîíöåíòðàöèè äûðîê âêëàñòåðàõ. Â êëàñòåðàõ, ñïåêòðû êðèñòàëëè÷åñêî�ãî ïîëÿ êîòîðûõ àíàëîãè÷íû ñïåêòðàì ñâîáîäíûõîò êàëüöèåâûõ ïîäñòàíîâîê îáðàçöîâ HoBa2Cu3O6:95(T
 = 92 Ê), êîíöåíòðàöèÿ äûðîê ëåæèò âáëèçèóðîâíÿ îïòèìàëüíîãî äîïèðîâàíèÿ nopt = 0:19�0:01íà àòîì ìåäè. Â êëàñòåðàõ, âîçíèêàþùèõ âñëåäñòâèåêàëüöèåâûõ çàìåùåíèé â ðåäêîçåìåëüíîé ïîäðåøåò�êå, êîíöåíòðàöèÿ äûðîê nover = 0:29 � 0:01 íààòîì ìåäè. Ýòè çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé õîðîøî ñî�ãëàñóþòñÿ ñ àíàëîãè÷íûìè äàííûìè, ïîëó÷åííûìèèç íåçàâèñèìûõ ýêñïåðèìåíòîâ (ñì. ðàçä. 3.3). Ìûïîêàçàëè, ÷òî ðàíåå èçìåðåííûé ñïåêòð êðèñòàë�ëè÷åñêîãî ïîëÿ â Er0:8Ca0:2Ba2Cu3Ox�7 òàêæå ñî�ñòîèò èç äâóõ êîìïîíåíò, ïðè÷åì îñîáåííîñòè ýòî�ãî ñïåêòðà òàêîâû, ÷òî ìîãóò áûòü âûçâàíû òîëü�êî çàðÿäîâûìè ý��åêòàìè âáëèçè äîïèðóþùèõ óç�ëîâ. Ïðèìåíÿÿ ìîäåëü PACT, ìû ïîêàçàëè, ÷òî äî�1191



Í. Î. �îëîñîâà, Â. È. Áîáðîâñêèé, Ý. Á. Ìèòáåðã è äð. ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002ïîëíèòåëüíàÿ êîíöåíòðàöèÿ äûðîê �n � 0:1 íààòîì ìåäè â ïåðåäîïèðîâàííûõ ëîêàëüíûõ îáëàñòÿõEr0:8Ca0:2Ba2Cu3Ox�7 òàêàÿ æå, êàê è â àíàëîãè÷�íûõ êëàñòåðàõ ãîëüìèåâîé 123-ñèñòåìû. Ýòè ÷èñ�ëåííûå ðåçóëüòàòû, à òàêæå óñòàíîâëåííûé íàìèñèñòåìàòè÷åñêèé è îäèíàêîâûé äëÿ ñèñòåì Ho-123è Er-123 õàðàêòåð èçìåíåíèÿ îñíîâíûõ ïàðàìåòðîâêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ êàê �óíêöèè êîíöåíòðàöèèäûðîê ïîçâîëÿþò óòâåðæäàòü, ÷òî ñóïåðïîçèöèîí�íàÿ ñòðóêòóðà ñïåêòðîâ êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ, î÷å�âèäíàÿ â Ho1�yCayBa2Cu3Ox�7, è âîçíèêíîâåíèå äî�ïîëíèòåëüíîãî ïåðåõîäà ñ ýíåðãèåé îêîëî 12.4 ìýÂâ ñïåêòðå Er0:8Ca0:2Ba2Cu3Ox�7 � îäèí è òîò æå�èçè÷åñêèé ý��åêò. Ñóòü ýòîãî ý��åêòà ñîñòîèò âòîì, ÷òî äîïîëíèòåëüíûå äûðêè, èíæåêòèðîâàííûåâ ïëîñêîñòè CuO2 âñëåäñòâèå ïîäñòàíîâîê êàëüöèÿ,íå ðàñïðåäåëÿþòñÿ ðàâíîìåðíî ïî îáúåìó îáðàçöà,à ëîêàëèçóþòñÿ íåïîñðåäñòâåííî âáëèçè äîïèðóþ�ùèõ öåíòðîâ. Óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè êàëüöèÿ íåâëèÿåò íà ëîêàëüíóþ ïëîòíîñòü íîñèòåëåé çàðÿäà âêëàñòåðàõ, à èçìåíÿåò êîíöåíòðàöèþ ñàìèõ êëàñòå�ðîâ è, ñëåäîâàòåëüíî, ñïåêòðàëüíûå âåñà êîìïîíåíòñïåêòðîâ.Êàê îòìå÷åíî âî Ââåäåíèè, ðàíåå áûëî ïîêà�çàíî, ÷òî àíàëîãè÷íûé ý��åêò ïðîñòðàíñòâåííîéñåãðåãàöèè íîñèòåëåé çàðÿäà ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåð�íîé îñîáåííîñòüþ êóïðàòîâ ïðè n < nopt, íîýêñïåðèìåíòàëüíî ýòî íàáëþäàëîñü òîëüêî ïðè âíå�ïëîñêîñòíîì äîïèðîâàíèè (èçìåíåíèè êèñëîðîäíîéñòåõèîìåòðèè). Íàøè ýêñïåðèìåíòû ïî íåóïðóãîìóðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ ïîêàçûâàþò, ÷òî ëîêàëüíàÿçàðÿäîâàÿ íåîäíîðîäíîñòü â ïëîñêîñòÿõ CuO2 êó�ïðàòíûõ ñâåðõïðîâîäíèêîâ ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåðíîéîñîáåííîñòüþ ïðîöåññà äîïèðîâàíèÿ, íå çàâèñÿùåéíè îò ñïîñîáà, íè îò óðîâíÿ äîïèðîâàíèÿ. Ñëåäîâà�òåëüíî, ñ òî÷êè çðåíèÿ ïðîñòðàíñòâåííîé çàðÿäîâîéíåîäíîðîäíîñòè, ìåæäó íåäîäîïèðîâàííîé è ïå�ðåäîïèðîâàííîé îáëàñòÿìè �àçîâîé äèàãðàììûêóïðàòîâ èìååò ìåñòî ïëàâíûé ïåðåõîä (êðîññîâåð).Ýòîò âûâîä êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòà�òîì íåäàâíèõ èññëåäîâàíèé âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèõïðîäîëüíûõ �îíîíîâ â YBa2Cu3Ox ìåòîäîì íåóïðó�ãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ, ñâèäåòåëüñòâóþùèõ îçíà÷èòåëüíîé çàðÿäîâîé íåîäíîðîäíîñòè äàæå ïðèîïòèìàëüíîì óðîâíå äîïèðîâàíèÿ x = 6:93 [10℄.Îäíàêî, ñîãëàñíî íàøèì ðåçóëüòàòàì, ïðè óðîâíåäîïèðîâàíèÿ âûøå îïòèìàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèåçàðÿäîâ â ïëîñêîñòÿõ CuO2 ìåíÿåòñÿ (ñõåìàòè÷å�ñêè ýòî èçìåíåíèå ïîêàçàíî íà ðèñ. 3). Â ðàìêàõìîäåëè PACT ýòîò ý��åêò èíòåðïðåòèðóåòñÿ êàêïîñòåïåííîå ïîäàâëåíèå çàðÿäîâîãî óïîðÿäî÷åíèÿ,ñóùåñòâóþùåãî â ïëîñêîñòÿõ CuO2 ïðè n < nopt.
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