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ÑÏÅÊÒ� ÀÍÒÈÔÅ��ÎÌÀ�ÍÈÒÍÎ�Î �ÅÇÎÍÀÍÑÀÂ ÇÀ�ßÄÎÂÎ-ÓÏÎ�ßÄÎ×ÅÍÍÛÕ ÌÀÍ�ÀÍÈÒÀÕR0:5Ca0:5MnO3 (R = La, Pr, Tb):ÂËÈßÍÈÅ Î�ÁÈÒÀËÜÍÎÉ È ÇÀ�ßÄÎÂÎÉ ÑÒ�ÓÊÒÓ�Ë. Ý. �îí÷àðü *, À. Å. Íèêè�îðîâÓðàëüñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò620083, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21 àâãóñòà 2002 ã.Ïðîâåäåíî òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé, îðáèòàëüíîé è çàðÿäîâîé ñòðóêòóð íàìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó è ñïåêòðû ñïèíîâûõ âîëí è ÀÔÌ� äëÿ êðèñòàëëîâ R0:5Ca0:5MnO3 ìîíîêëèííîéñòðóêòóðû. Ìîäåëü ïðåäïîëàãàåò �èêñèðîâàííûå êðèñòàëëè÷åñêóþ, çàðÿäîâóþ è îðáèòàëüíóþ ñòðóêòó-ðû è ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü îðáèòàëüíî-çàâèñèìûå îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå è îäíîèîííóþ àíèçîòðîïèþäëÿ ðàçëè÷íûõ R = La, Pr, Tb. Ïîëó÷åíà øåñòíàäöàòèïîäðåøåòî÷íàÿ ñëàáîíåêîëëèíåàðíàÿ ìàãíèòíàÿCE-ñòðóêòóðà, íå îáëàäàþùàÿ �åððîìàãíèòíîé ñîñòàâëÿþùåé. Ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå ïîâåäåíèÿìàãíèòíîé ñòðóêòóðû âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå, ïîëó÷åíû âåëè÷èíû ïîëåé ñïèí-�ëîï-ïåðåõîäà äëÿðàçëè÷íûõ R. �àññ÷èòàíû çàêîí äèñïåðñèè ñïèíîâûõ âîëí è ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü ñïåêòðà àíòè�åððî-ìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà.PACS: 75.25.+z, 71.70.Ej, 75.30.Et, 76.50.+g1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂíèìàíèå, óäåëÿåìîå ìàíãàíèòàì â íàñòîÿùååâðåìÿ, îáúÿñíÿåòñÿ íàëè÷èåì ó íèõ ìíîæåñòâàíåîáû÷íûõ ñâîéñòâ, íå òîëüêî øèðîêî èçâåñòíîãîý��åêòà êîëîññàëüíîãî ìàãíèòîñîïðîòèâëåíèÿ. Äè�ýëåêòðè÷åñêèå �àçû ìàíãàíèòîâ òàêæå ñòàíîâÿòñÿïðåäìåòîì ïîäðîáíûõ òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ èññëåäîâàíèé. Îïðåäåëåííûå ñëîæíîñòè âèçó÷åíèè ýòèõ ñîåäèíåíèé ñâÿçàíû ñ îïèñàíèåì âñåõïîäñèñòåì êðèñòàëëîâ, à èìåííî, êðèñòàëëè÷åñêîéðåøåòêè, çàðÿäîâîé, îðáèòàëüíîé è ñïèíîâîé ïîäñè�ñòåì ñ ó÷åòîì èõ âçàèìîñâÿçè. Äàííàÿ ðàáîòà ïîñâÿ�ùåíà ìàãíèòíûì ñâîéñòâàì äèýëåêòðè÷åñêèõ ìàí�ãàíèòîâ R0:5Ca0:5MnO3 (R = La, Pr, Tb), îáëàäàþ�ùèõ ìîíîêëèííîé ñòðóêòóðîé. Öåëü èññëåäîâàíèÿ �ïîêàçàòü âëèÿíèå êðèñòàëëè÷åñêîé, çàðÿäîâîé è îð�áèòàëüíîé ñòðóêòóð íà ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå èñïåêòðû ìàãíîíîâ.Èññëåäîâàíèå âçàèìîñâÿçè ìåæäó îðáèòàëüíîéè ìàãíèòíîé ñòðóêòóðàìè ìàíãàíèòîâ íà÷àëîñü äî�*E-mail: lyudmila.gon
har�usu.ru

âîëüíî äàâíî. Íà÷èíàÿ ñ ðàáîò �óäåíà�à [1℄ èÂîëëàíà ñ Êåëåðîì [2℄, êà÷åñòâåííî îïðåäåëåíî íà�ëè÷èå òàêîé ñâÿçè. Êîëè÷åñòâåííûå õàðàêòåðèñòè�êè âçàèìîäåéñòâèÿ âñåõ ÷åòûðåõ ïîäñèñòåì àêòèâ�íî îáñóæäàþòñÿ è â íàñòîÿùåå âðåìÿ. Ñóùåñòâó�þò íåñêîëüêî ìîäåëåé, êîòîðûå ïðèìåíÿþòñÿ äëÿîïèñàíèÿ ìàíãàíèòîâ. Âëèÿíèå ðåøåòî÷íûõ èñêàæå�íèé íà ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó ïðèçíàíî ñåãîäíÿ âáîëüøèíñòâå ðàáîò [3℄, íî ó÷åò ÿí-òåëëåðîâñêèõ èñ�êàæåíèé ðåøåòêè, ÿâëÿþùèõñÿ îñíîâíûìè â �îð�ìèðîâàíèè íåîáû÷íûõ ñâîéñòâ ìàíãàíèòîâ, ïðîâå�äåí ïî-ðàçíîìó. Â çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííûõ �àçàõìàíãàíèòîâ ïðåäïîëàãàåòñÿ óïîðÿäî÷åíèå ëîêàëèçî�âàííûõ íîñèòåëåé çàðÿäîâ, îáðàçîâàâøèõñÿ çà ñ÷åòíåèçîâàëåíòíîãî ëåãèðîâàíèÿ.Äëÿ îáúÿñíåíèÿ âçàèìîñâÿçè êðèñòàëëè÷åñêîé,îðáèòàëüíîé è ìàãíèòíîé ñòðóêòóð â ìàíãàíèòàõâ íàñòîÿùåå âðåìÿ èñïîëüçóþòñÿ, â îñíîâíîì,äâå ìîäåëè. Ïåðâàÿ ìîäåëü, íàçûâàåìàÿ ìîäåëüþÊóãåëÿ�Õîìñêîãî [4℄, ïîäðàçóìåâàåò �îðìèðîâàíèåîðáèòàëüíîé ñòðóêòóðû çà ñ÷åò îðáèòàëüíî-çàâè-ñèìîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, âûçûâàþùåãîâ äàëüíåéøåì èñêàæåíèå êðèñòàëëè÷åñêîé ðå�575



Ë. Ý. �îí÷àðü, À. Å. Íèêè�îðîâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003øåòêè. �àçëè÷íûå ìîäè�èêàöèè ýòîé ìîäåëèèñïîëüçóþòñÿ âî ìíîãèõ ðàáîòàõ [5�9℄. Äîñòàòî÷íî÷àñòî ýòà ìîäåëü èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ïðåäñêàçàíèÿè èññëåäîâàíèÿ îðáèòàëüíûõ âîçáóæäåíèé (îðáè�òîíîâ) [6; 8�10℄. Îäíàêî òåìïåðàòóðà ðàçðóøåíèÿîðáèòàëüíî-óïîðÿäî÷åííîé �àçû ãîðàçäî âûøåòåìïåðàòóðû Íååëÿ [11; 12℄, ÷òî äîêàçûâàåò ïðåäïî�ëîæåíèå î �îðìèðîâàíèè îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðûâçàèìîäåéñòâèÿìè áîëåå ñèëüíûìè, ÷åì îáìåí. Âòî�ðàÿ ìîäåëü, íàçûâàåìàÿ ìîäåëüþ Êàíàìîðè [13℄,ïðåäïîëàãàåò íàëè÷èå êîîïåðàòèâíîãî ý��åêòàßíà�Òåëëåðà. Ýòà ìîäåëü òàêæå ïðåäïîëàãàåò íàëè�÷èå îðáèòàëüíî-çàâèñèìîãî îáìåíà, îäíàêî îñíîâíàÿðîëü â íåé îòâîäèòñÿ ýëåêòðîííî-êîëåáàòåëüíîìóâçàèìîäåéñòâèþ. �àçâèòèå ìîäåëè Êàíàìîðè äëÿìàíãàíèòîâ ïðåäñòàâëåíî â ðàáîòàõ [14�17℄.Îïèñàíèå ñâåðõîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ìíî�ãîýëåêòðîííûõ ñèñòåìàõ � äîñòàòî÷íî ñëîæíàÿ çà�äà÷à. Â íåêîòîðûõ ñîåäèíåíèÿõ çíàêè îáìåííûõ ïà�ðàìåòðîâ ìîãóò áûòü îïðåäåëåíû ïî ïðàâèëàì �óäå�íà�à�Êàíàìîðè [1℄. Îäíàêî ýòè ïðàâèëà íå îïðåäå�ëÿþò çíà÷åíèÿ îáìåííûõ èíòåãðàëîâ. Îáìåííûå ïà�ðàìåòðû ðàññ÷èòûâàëèñü èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ [5℄äëÿ ÷èñòîãî ìàíãàíèòà, îäíàêî îêàçàëèñü çàâûøåí�íûìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ýêñïåðèìåíòîì [18; 19℄. Îá�ùèé ïîäõîä ê îïèñàíèþ ÷èñòûõ è ëåãèðîâàííûõ ìàí�ãàíèòîâ � ýòî ìîäåëü Õàááàðäà ñ ó÷åòîì âçàèìî�äåéñòâèÿ Õóíäà, êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (îä�íîöåíòðîâîãî è ìåæöåíòðîâîãî) è ÿí-òåëëåðîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ â ðàçëè÷íûõ ìîäåëÿõ. Äëÿ îïè�ñàíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ íîñèòåëåé çàðÿäà, ïîÿâëÿ�þùèõñÿ ïðè äîïèðîâàíèè ðåäêîçåìåëüíîé ïîäðå�øåòêè ùåëî÷íîçåìåëüíûìè èîíàìè, êàê ïðàâèëî,â ãàìèëüòîíèàí äîáàâëÿåòñÿ âêëàä äâîéíîãî îá�ìåíà [6; 9; 15; 16; 20�22℄. Ýòîò ïîäõîä õàðàêòåðèçó�åòñÿ óïðîùåííîé ìîäåëüþ îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðû(d3z2�r2- èëè dx2�y2-îðáèòàëè, îñè x, y, z ïîäðàçó�ìåâàþòñÿ çàâèñÿùèìè îò ïîçèöèè èîíà ìàðãàíöà).Â íåêîòîðûõ ðàáîòàõ ïðåíåáðåãàåòñÿ t2g-îáîëî÷êîé.Ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà (âêëþ÷àÿ ÷èñòûå è çàðÿäî�âî-óïîðÿäî÷åííûå ìàíãàíèòû) îïèñûâàåòñÿ â ìîäå�ëè äâîéíîãî îáìåíà [5, 7, 16℄. Íåêîòîðûå ìîäåëè[21; 23℄ íå ìîãóò îïèñàòü ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó çà�ðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííûõ ìàíãàíèòîâ CE-òèïà, íàáëþ�äàåìóþ ýêñïåðèìåíòàëüíî [2; 24�26℄. Òàêèì îáðàçîì,íå âñåãäà óäàåòñÿ îïèñàòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí�íûå, è íåîáõîäèìî ïðîâîäèòü áîëåå òî÷íûå ðàñ÷åòû.Áîëüøîå êîëè÷åñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò ïîèçó÷åíèþ êðèñòàëëè÷åñêîé, çàðÿäîâîé, îðáèòàëüíîéè ìàãíèòíîé ñòðóêòóð ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü ïîëó�ýìïèðè÷åñêèé ïîäõîä ê îïèñàíèþ ìåõàíèçìà ñâåðõ�îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â äèýëåêòðè÷åñêèõ ìàí�

ãàíèòàõ, êîòîðûé áûë ðàçâèò â ïðåäûäóùèõ ðàáî�òàõ [17; 27℄.Ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííûõìàíãàíèòîâ ñ ïîëîâèííûì äîïèðîâàíèåì èçó÷åíàäîñòàòî÷íî ïîäðîáíî äëÿ ðàçëè÷íûõ ñîñòàâîâðåäêîçåìåëüíî-ùåëî÷íîçåìåëüíîé ïîäðåøåòêè[2; 24�26; 28�30℄. Ýòè ñîåäèíåíèÿ õàðàêòåðèçóþòñÿíàëè÷èåì èëè îòñóòñòâèåì çàðÿäîâîãî óïîðÿäî�÷åíèÿ, è ýòà îñîáåííîñòü ÿâëÿåòñÿ îñíîâíîé äëÿ�îðìèðîâàíèÿ òîé èëè èíîé ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû.Â çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííîé �àçå èîíû Mn3+ è Mn4+ïðèñóòñòâóþò â ðàâíûõ äîëÿõ è óïîðÿäî÷åíû âïðîñòðàíñòâå, îðáèòàëüíàÿ ñòðóêòóðà õàðàêòåðíàäëÿ ïîäðåøåòêè èîíîâ Mn3+, ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðàîòâå÷àåò CE-òèïó, îñíîâíîå íàïðàâëåíèå ìàãíèòíîéëåãêîé îñè � âäîëü îñè 
 (â îáîçíà÷åíèÿõ Pnma)[2; 24�26; 28; 29; 31℄. Äîñòàòî÷íî òî÷íàÿ ñèììåòðèé�íàÿ êëàññè�èêàöèÿ ìàãíèòíûõ ñòðóêòóð áûëàïðîâåäåíà äëÿ ÷èñòûõ ìàíãàíèòîâ [32℄, îäíàêîñóùåñòâóåò ïðîáëåìà ïðîâåäåíèÿ êëàññè�èêàöèèñàìîé CE-ñòðóêòóðû çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííîé�àçû è ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îïðåäåëåíèÿ íåêîëëè�íåàðíûõ êîìïîíåíò [33℄. Çàðÿäîâàÿ, îðáèòàëüíàÿ èCE-ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðû ìîãóò áûòü ðàçðóøåíûòåìïåðàòóðîé èëè ìàãíèòíûì ïîëåì [3℄.Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçîâàíà ìîäåëü [17; 27; 34℄îðáèòàëüíîé è ìàãíèòíîé ñòðóêòóð, îñíîâàííàÿíà �èêñèðîâàííûõ êðèñòàëëè÷åñêîé è çàðÿäîâîéñòðóêòóðàõ, ñèëüíîì ýëåêòðîííî-êîëåáàòåëüíîì âçà�èìîäåéñòâèè è îðáèòàëüíî-çàâèñèìîì ñâåðõîáìåíå.Ïåðåõîä â çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííóþ �àçó âåäåò êëîêàëèçàöèè äûðîê íà èîíàõ ìàðãàíöà ñ îáðàçî�âàíèåì óïîðÿäî÷åííîé ñòðóêòóðû. Â ñîåäèíåíèÿõîðòîìàíãàíèòîâ ñ ïîëîâèííûì ëåãèðîâàíèåì èîíûMn3+/Mn4+ ÷åðåäóþòñÿ â ïëîñêîñòè a
 è íå ÷åðå�äóþòñÿ âäîëü îñè b (C-òèï çàðÿäîâîé ñòðóêòóðû).Ïðè ýòîì èîíû Mn3+ ÿâëÿþòñÿ ÿí-òåëëåðîâñêèìèèîíàìè, à èîíû Mn4+ íå èìåþò âûðîæäåíèÿ îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ â èäåàëüíîì îêòàýäðè÷åñêîì îêðó�æåíèè. Ñ ó÷åòîì ýòèõ îñîáåííîñòåé â ðàìêàõ íà�øåé ìîäåëè [17℄ ìîæíî êîëè÷åñòâåííî îöåíèòü ïà�ðàìåòðû ñâåðõîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è òåìïåðà�òóðû Íååëÿ â äèýëåêòðè÷åñêèõ ìàíãàíèòàõ. Â äàí�íîé ðàáîòå ðàññ÷èòàíû îñîáåííîñòè ìíîãîïîäðåøå�òî÷íîé ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ìîíîêëèííûõ çàðÿäî�âî-óïîðÿäî÷åííûõ ìàíãàíèòîâ, ñïåêòðû ñïèíîâûõâîëí è ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü àíòè�åððîìàãíèòíîãîðåçîíàíñà ïðè íàïðàâëåíèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãîïîëÿ âäîëü îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ. Ïðåäëî�æåííàÿ ìîäåëü ÿâëÿåòñÿ ïîëóýìïèðè÷åñêîé, îäíàêîïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó è ñïåê�òðû ìàãíîíîâ èñõîäÿ èç êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòó�576



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003 Ñïåêòð àíòè�åððîìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà : : :
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�èñ. 1. Îðáèòàëüíàÿ è ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðû çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííîé �àçû ìàíãàíèòà ñ ïîëîâèííûì ëåãèðîâàíèåìâ äâóõ ñîñåäíèõ ïëîñêîñòÿõ âäîëü îñè Y (÷àñòè a è á ). Èîíû êèñëîðîäà è ðåäêîçåìåëüíî-ùåëî÷íîçåìåëüíîé ïîäðå-øåòêè îïóùåíû. Ñâåòëûå ñèìâîëû îáîçíà÷àþò èîíû Mn4+, òåìíûå ñèìâîëû îáîçíà÷àþò èîíû Mn3+. Ñòðåëêàìèèçîáðàæåíû îñíîâíûå íàïðàâëåíèÿ ìàãíèòíûõ ïîäðåøåòîê. Æèðíûìè ëèíèÿìè îáîçíà÷åíû îðèåíòàöèè eg-îðáèòà-ëåé. ×èñëà íóìåðóþò ìàãíèòíûå ïîäðåøåòêèðû. �åçóëüòàòû ðàáîòû ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíûäëÿ èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ãäåíåîáõîäèìà òî÷íàÿ ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà.2. Ê�ÈÑÒÀËËÈ×ÅÑÊÀß È Î�ÁÈÒÀËÜÍÀßÑÒ�ÓÊÒÓ�Û�àññìàòðèâàåìûå êðèñòàëëû R0:5Ca0:5MnO3 ïðèíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ îáëàäàþò èñêàæåííîé ïåðîâ�ñêèòíîé ñòðóêòóðîé ñèììåòðèè P21=m è çàðÿäîâûìóïîðÿäî÷åíèåì [2; 24�26℄. Ýòà ãðóïïà ÿâëÿåòñÿ ïîä�ãðóïïîé Pnma, êîòîðîé îïèñûâàåòñÿ ïðîñòðàíñòâåí�íàÿ ñèììåòðèÿ êðèñòàëëà ÷èñòîãî ìàíãàíèòà. Â ñâÿ�çè ñ íàëè÷èåì èîíîâ ìàðãàíöà â ðàçëè÷íûõ çàðÿ�äîâûõ ñîñòîÿíèÿõ, êîòîðûå ðàñïîëàãàþòñÿ â øàõ�ìàòíîì ïîðÿäêå â áàçèñíîé ïëîñêîñòè (ñì. ðèñ. 1,ðèñ. 2), â êðèñòàëëå âîçíèêàþò äîïîëíèòåëüíûå èñ�êàæåíèÿ. Ïîäðåøåòêà èîíîâ ìàðãàíöà ðàçäåëÿåòñÿíà òðè ïîçèöèè (ñì. òàáë. 1). Èîíû â ïîçèöèÿõ a,b îáëàäàþò èñêàæåíèÿìè êèñëîðîäíîãî îêðóæåíèÿe-òèïà, à èîíû â ïîçèöèè f � íåò. Îðòîðîìáè÷åñêîåèñêàæåíèå èäåàëüíîé ïåðîâñêèòíîé ðåøåòêè [35℄ ìå�íÿåòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ íèçêîñèììåòðè÷íûì èñêà�æåíèåì çà ñ÷åò çàðÿäîâîé íåýêâèâàëåíòíîñòè èîíîâ.

b

c a

Y, zp

Z
X

xp

yp

�èñ. 2. Ôðàãìåíò ÿ÷åéêè R0:5Ca0:5MnO3 ñ "-òèïîìèñêàæåíèÿ. Èîíû R3+, Ca2+ îïóùåíû; X, Y , Z �ñèñòåìà êîîðäèíàò ãðóïï Pnma è P21=m; xp, yp,zp � êâàçèêóáè÷åñêàÿ ñèñòåìà êîîðäèíàò1. Èñêàæåíèå R-òèïà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîâî�ðîò êèñëîðîäíûõ îêòàýäðîâ âîêðóã ïñåâäîêóáè÷å�ñêîé îñè [110℄p ñ óäâîåíèåì ÿ÷åéêè ïî âñåì òðåìîñÿì (fk13g�9(C1C10) â îáîçíà÷åíèÿõ Êîâàëåâà [36℄èëè (''0) â îáîçíà÷åíèÿõ [37℄). Â ìîíîêëèííîé10 ÆÝÒÔ, âûï. 3 577



Ë. Ý. �îí÷àðü, À. Å. Íèêè�îðîâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003Òàáëèöà 1. Êîîðäèíàòû àòîìîâ â ïðèìèòèâíîé ÿ÷åéêå êðèñòàëëà â çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííîé �àçå (ãðóïïà ñèì-ìåòðèè P21=m, ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïðàâî÷íèêîì [36℄ îñè ïîâåðíóòû äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ îáîçíà÷åíèÿìè îñåé Pnma:xyz [36℄ = ZXY )Èîí (ïîçèöèÿ) X (a) Y (b) Z (
)R, A (1)-2e 1=4 + VXR1 0 VZR1R, A (2)-2e 3=4 + VXR1 0 VZR2R, A (3)-2e VXR3 0 VZR3R, A (3)-2e 1=2 + VXR3 0 VZR3Mn3+(1)-2a 0 1=4 0Mn3+(2)-2b 1=2 �1=4 0Mn4+(3)-4f 1=4 1=4 1=2� VZMnO(1)-2e uX1 0 uZ1O(2)-2e 1=2 + uX1 0 uZ1O(3)-2e 1=4 + uX1 0 1=2 + uZ2O(4)-2e 3=4 + uX1 0 1=2 + uZ3O(5)-4f +vX1 �1=4+ vY 1=4 + vZ1O(6)-4f 5=8 + vX1 �1=4+ vY 1=4 + vZ2O(7)-4f 1=8 + vX3 �1=4� vY 3=4 + vZ3O(8)-4f 5=8 + vX3 �1=4� vY 3=4 + vZ4ñòðóêòóðå ðàçëè÷àþò òðè çíà÷åíèÿ óãëà '� '1 (a),'2 (b ), '3 (f), êîòîðûå ïî çíàêó ñîîòâåòñòâóþò ýòîìóèñêàæåíèþ, à ïî âåëè÷èíå ðàçëè÷àþòñÿ.2. Èñêàæåíèå M -òèïà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîâî�ðîò êèñëîðîäíûõ îêòàýäðîâ âîêðóã îñè [001℄p ñ óäâî�åíèåì ÿ÷åéêè ïî äâóì îñÿì (fk11g�3(00C2) â îáîçíà�÷åíèÿõ [36℄ èëè (00 ) â îáîçíà÷åíèÿõ [37℄). Â ìî�íîêëèííîé ñòðóêòóðå ðàçëè÷àþò òðè çíà÷åíèÿ óãëà �  1 (a),  2 (b),  3 (f), êîòîðûå ïî çíàêó ñîîòâåò�ñòâóþò ýòîìó èñêàæåíèþ, à ïî âåëè÷èíå ðàçëè÷àþò�ñÿ. 3. Èñêàæåíèå Q" îïèñûâàåò äå�îðìàöèþ êèñëî�ðîäíîãî îêòàýäðà e-òèïà (ñì. ðèñ. 2) ñ óäâîåíèåì ïîäâóì îñÿì (fk11g�5 â îáîçíà÷åíèÿõ [36℄ è ñ âûáîðîìëó÷à [1=2 1=2 0℄p). Â ìîíîêëèííîé ñòðóêòóðå ýòî èñ�êàæåíèå ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåðíûì òîëüêî äëÿ îêðóæå�íèÿ òðåõâàëåíòíûõ èîíîâ ìàðãàíöà. Óäâîåíèå ïðî�èñõîäèò ïî îäíîé îñè [110℄p.4. Äëÿ îêðóæåíèÿ ÷åòûðåõâàëåíòíîãî ìàðãàíöàõàðàêòåðíî èñêàæåíèå a-òèïà (âñåñòîðîííåå ñæàòèå)â ñâÿçè ñ ìåíüøèì ðàäèóñîì èîíà Mn4+ ïî ñðàâíå�íèþ ñ Mn3+.Ñîîòâåòñòâóþùèå áàçîâûå èñêàæåíèÿ ñîïðîâîæ-äàþòñÿ ïîäñòðîéêîé ðåøåòêè, â ðåçóëüòàòå ÷åãîïîÿâëÿåòñÿ Q�-èñêàæåíèå, e-èñêàæåíèå äâóõ ïîçè�öèé èîíà Mn3+ ñòàíîâèòñÿ ðàçëè÷íûì ïî âåëè�

÷èíå. Âñëåäñòâèå âçàèìîäåéñòâèÿ e-èñêàæåíèé âî�êðóã èîíîâ Mn3+ è a-èñêàæåíèé âîêðóã èîíîâ Mn4+ïðîèñõîäèò ñäâèã èîíîâ Mn4+ âäîëü îñè [�110℄p.Ýòîò ñäâèã îïðåäåëÿåò âîëíîâîé âåêòîð îðáèòàëü�íîé ñòðóêòóðû [17℄.Áëàãîäàðÿ êîîïåðàòèâíîìó ý��åêòó ßíà�Òåë-ëåðà îðáèòàëüíî-âûðîæäåííîå îñíîâíîå ñîñòîÿíèåèîíîâ òðåõâàëåíòíîãî ìàðãàíöà 5E ðàñùåïëÿåòñÿ.Íà êàæäîì ìàðãàíöå óñòàíàâëèâàåòñÿ îðáèòàëüíîåñîñòîÿíèå ñ âîëíîâîé �óíêöèåé n = 'n� sin �n2 + 'n" 
os �n2 ; (1)ãäå ('n�, 'n") � áàçèñíûå �óíêöèè E-óðîâíÿ, àóãëû �n ïîä÷èíÿþòñÿ ñîîòíîøåíèþ (ñì. ðèñ. 1) [27℄�a � ��b; �1 = �5 = �9 = �13 = �a;�3 = �7 = �11 = �15 = �b: (2)Âåëè÷èíû ýòèõ óãëîâ âûðàæàþòñÿ ÷åðåç èñêàæåíèÿâ êðèñòàëëå:sin�n = Q"npQ2�n+Q2"n ; 
os�n = Q�npQ2�n+Q2"n : (3)Äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ñîåäèíåíèé âåëè÷èíû óãëîâîðáèòàëüíîé ñòðóêòóðû ïðèâåäåíû â òàáë. 2. Â ãðóï�578



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003 Ñïåêòð àíòè�åððîìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà : : :Òàáëèöà 2. Õàðàêòåðíûå ïàðàìåòðû èñ-êàæåíèé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû â çàðÿäî-âî-óïîðÿäî÷åííûõ �àçàõ êðèñòàëëîâ ìàíãàíèòîâR0:5Ca0:5MnO3 (ðÿäîì ñ íàçâàíèåì ñîåäèíåíèÿ óêà-çàíà ññûëêà íà ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, èñõîäÿèç êîòîðûõ ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò)La [24℄ Pr [25℄ Tb [26℄�a, ãðàä �126:0Æ �123:6Æ �111:1Æ�b, ãðàä 126.3Æ 120.6Æ 112.5Æ'1, ãðàä �9:1Æ �9:9Æ 11.6Æ'2, ãðàä �9:1Æ �9:9Æ 11.6Æ'3, ãðàä �9:3Æ �10:1Æ 11.7Æ 1, ãðàä 5.4Æ 8.0Æ �8:8Æ 2, ãðàä 3.5Æ 4.6Æ �11:6Æ 3, ãðàä 4.7Æ 6.5Æ 10.2Æ�b, ãðàä 158.3Æ 156.3Æ 152.5Æ�0b, ãðàä 158.3Æ 156.3Æ 152.9Æ�a
, ãðàä 162.3Æ 157.9Æ 152.2Ærb, �A 1.92 1.91 1.90r0b, �A 1.92 1.91 1.90ra
, �A 1.96 1.94 1.97ïå P21=m e-èñêàæåíèÿ çàâèñÿò îò ñäâèãîâ èîíîâ (ñì.òàáë. 1) êàêQ�a = 1p12 �b� 1p2 �a2 + 
��++ 1p6 [�(�X1 + �X3)a+ (�Z1 � �Z3)b℄ ;Q"a = 1p2 [(�X1 � �X3)a� (�Z1 + �Z3)b℄ ;Q�b = 1p12 �b� 1p2 �a2 + 
��++ 1p6 [�(�X1 + �X3)a+ (�Z2 � �Z4)b℄ ;Q"b = 1p2 [(�X1 � �X3)a� (�Z2 + �Z4)b℄ :
(4)

Îðáèòàëüíàÿ ñòðóêòóðà çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííîãîìàíãàíèòà èçîáðàæåíà íà ðèñ. 1.Êà÷åñòâåííî ïîÿñíèòü ¾çèãçàãîîáðàçíîå¿ ïðî�ñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ÿí-òåëëåðîâñêèõ èñ�êàæåíèé â êðèñòàëëå ìîæíî, ïðèíèìàÿ âî âíèìà�íèå ñäâèã èîíà Mn4+ âäîëü îñè Z, âûçâàííûé ïîä�ñòðîéêîé ðåøåòêè ïîä ïîëíîñèììåòðè÷íîå èñêàæå�íèå îêðóæåíèÿ èîíîâ Mn4+ è ÿí-òåëëåðîâñêîå èñêà�æåíèå îêðóæåíèÿ èîíîâ Mn3+. Ýòîò èîí ¾òÿíåò çà

ñîáîé¿ ñîñåäíèå ñâÿçè, â ðåçóëüòàòå ÷åãî äâå âçàèì�íî ïåðïåíäèêóëÿðíûå ñâÿçè ñ êèñëîðîäîì óäëèíÿ�þòñÿ, à äâå � óêîðà÷èâàþòñÿ. Òàêèì îáðàçîì, ëè�íèÿ ñäâèãà ÷åòûðåõâàëåíòíîãî ìàðãàíöà ÿâëÿåòñÿðàçäåëÿþùåé ëèíèåé òðåõâàëåíòíûõ ìàðãàíöåâ ñ ïî�ëîæèòåëüíûìè è îòðèöàòåëüíûìè Q"-èñêàæåíèÿìè,à çíàê ýòèõ èñêàæåíèé âäîëü íàïðàâëåíèÿ ñäâèãàíå ìåíÿåòñÿ. Ïîñêîëüêó çíàê ñäâèãà Mn4+ ìåíÿåò�ñÿ âäîëü îñè X , î÷åâèäíî, ÷òî â ýòîì íàïðàâëåíèèïðèìèòèâíàÿ ÿ÷åéêà óäâàèâàåòñÿ. �îëü ñäâèãà ÷åòû�ðåõâàëåíòíîãî ìàðãàíöà â �îðìèðîâàíèè îðáèòàëü�íîé ñòðóêòóðû La0:5Ca0:5MnO3 îáñóæäàåòñÿ åùå âðàáîòå �óäåíà�à [1℄, îäíàêî â ýòîé ðàáîòå ïðåäëà�ãàþòñÿ ñäâèãè ïî äâóì âçàèìíî ïåðïåíäèêóëÿðíûìïñåâäîêóáè÷åñêèì íàïðàâëåíèÿì. Â ðàáîòàõ [24�26℄ïðåäïîëàãàåòñÿ ñìåùåíèå ýòîãî èîíà èìåííî âäîëüîñè Z.3. Î�ÁÈÒÀËÜÍÀß ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜÌÀ�ÍÈÒÍÛÕ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÉÈçîòðîïíûé îáìåíÓ÷èòûâàÿ ðàçëè÷èå ðàññòîÿíèé ìåòàëë�ëèãàíärb (Mn3+�O), r0b (Mn4+�O), ra
 è óãëîâ ñâåðõîáìåí�íîé ñâÿçè �b, �0b, �a
 äëÿ ïàð âçàèìîäåéñòâóþùèõèîíîâ âäîëü îñè zp è â áàçèñíîé ïëîñêîñòè, àâòî�ðû ðàáîòû [17℄ ïîëó÷èëè çàâèñèìîñòè äëÿ ïàðàìåò�ðîâ èçîòðîïíîãî îáìåíà èîíîâ ìàðãàíöà â êðèñòàëëåçàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííîãî ìàíãàíèòà îò îðáèòàëüíî�ãî ñîñòîÿíèÿ âçàèìîäåéñòâóþùèõ èîíîâ ìàðãàíöà âêðèñòàëëå: J i = J i0 
os2�ir10i Fi(�); (5)ãäå F1(�) = 1 + 2� 
os�+ � 
os2 �;�1 = �b; r1 = rb;F2(�) = 1� �02 �
os��p3 sin�� ;�2 = �a
; r2 = ra
;F3(�) = 1� �02 �
os�+p3 sin�� ;�3 = �a
; r3 = ra
;F4(�) = 1; �4 = �0b; r4 = r0b;
(6)

à J i0, �, �0, � � ïàðàìåòðû, êîòîðûå çàâèñÿò îò ñîðòàìàãíèòíûõ èîíîâ â ïàðå è îò ñîðòà ïðîìåæóòî÷íî�ãî èîíà (èõ ìîæíî îïðåäåëèòü èç ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ äàííûõ), � � óãîë ÿí-òåëëåðîâñêîãî èñêàæå�íèÿ â ïàðå èîíîâ (äëÿ ïàðû Mn3+�Mn3+) èëè íà579 10*
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü óãëîâîé ÷àñòè îáìåííûõ èíòå-ãðàëîâ (6) âäîëü îñè b (1 � F1) è â áàçèñíîé ïëîñêî-ñòè (2 � F2;3) îò óãëà ÿí-òåëëåðîâñêîãî èñêàæåíèÿ(óãëà îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðû) �îäíîì èîíå â ïàðå (Mn3+ äëÿ ïàðû Mn3+�Mn4+).Â ðàáîòå [17℄ îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû çàâèñèìî�ñòè (6): J10 = 1:24 � 103 ìýÂ � �A10, � = 1:0,� = 4:5; J2;30 = �4:22 � 102 ìýÂ � �A10, �0 = 5:1,J40 = 0:97 � 103 ìýÂ � �A10. Çàâèñèìîñòü îáìåíàîò ÿí-òåëëåðîâñêîãî óãëà ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 3.Ñòðóêòóðíûå ïàðàìåòðû äëÿ R0:5Ca0:5MnO3 âçÿòûèç ðàáîò [24�26℄ è ïðèâîäÿòñÿ â òàáë. 2, ãäå rb �ðàññòîÿíèå ìåæäó Mn3+ è êèñëîðîäîì âäîëü îñè b;r0b � ðàññòîÿíèå ìåæäó Mn4+ è êèñëîðîäîì âäîëüîñè b; ra
 � ñðåäíåå ðàññòîÿíèå îò Mn3+ è Mn4+ äîêèñëîðîäà â ïëîñêîñòè a
; �b � óãîë ñâåðõîáìåííîéñâÿçè Mn3+�O�Mn3+ âäîëü îñè b; �0b � óãîë ñâåðõ�îáìåííîé ñâÿçè Mn4+�O�Mn4+ âäîëü îñè b; �a
 �ñðåäíèé óãîë ñâåðõîáìåííîé ñâÿçè â ïëîñêîñòè a
.Îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå âíóòðè áàçèñíîé ïëîñ�êîñòè ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì íàëè÷èÿ îðáèòàëüíîé èçàðÿäîâîé ñòðóêòóð. Çàðÿäîâàÿ ñòðóêòóðà îïðåäåëÿ�åò �åððîìàãíèòíûé õàðàêòåð âçàèìîäåéñòâèÿ èîíîâMn3+�Mn4+, ïîñêîëüêó îðáèòàëüíî-íåçàâèñèìàÿ÷àñòü ýòîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îòðèöàòåëüíà, à íàëè�÷èå îðáèòàëüíî-çàâèñèìîé ÷àñòè âçàèìîäåéñòâèÿïîçâîëÿåò ìåíÿòü çíàê âçàèìîäåéñòâèÿ, òàê ÷òîïîÿâëÿåòñÿ ñëàáûé àíòè�åððîìàãíèòíûé îáìåí.Îñîáåííîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé è çàðÿäîâîé ñòðóê�òóð (òàêèå êàê øàõìàòíîå óïîðÿäî÷åíèå èîíîâìàðãàíöà ðàçëè÷íîé âàëåíòíîñòè è ñäâèã Mn4+âäîëü îñè 
) �îðìèðóþò îðáèòàëüíóþ ñòðóêòóðóïîäðåøåòêè Mn3+ [17℄. Íàëè÷èå ýòîãî êîìïëåêñà�àêòîðîâ ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé �åððîìàãíèòíûõ

¾çèãçàãîâ¿, ñâÿçàííûõ àíòè�åððîìàãíèòíûì îáìå�íîì � ñëàáûì âíóòðè ïëîñêîñòè è ñèëüíûì ìåæäóïëîñêîñòÿìè.Õàðàêòåðíîé îñîáåííîñòüþ çàâèñèìîñòè (6), òàêæå êàê â ÷èñòîì ìàíãàíèòå [17; 34℄, ÿâëÿåòñÿ âîçìîæ�íàÿ ñìåíà âåëè÷èíû è çíàêà îáìåííîãî ïàðàìåòðà âa
-ïëîñêîñòè (çíàê ¾�¿ îáîçíà÷àåò �åððîìàãíèòíîåâçàèìîäåéñòâèå), ÷òî îáóñëîâèò ñìåíó ìàãíèòíîéñòðóêòóðû ïðè íåèçìåííîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóê�òóðå (P21=m). Ýòî îòëè÷àåò ÿí-òåëëåðîâñêèå ñîåäè�íåíèÿ îò ïðî÷èõ ìàãíèòíûõ äèýëåêòðèêîâ. Âîçìîæ�íûì ïðîÿâëåíèåì ýòîé îñîáåííîñòè ìîæåò áûòü íà�ëè÷èå ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ A-òèïà â äâóõñëîé�íîì ìàíãàíèòå [20; 27℄.Îäíîèîííàÿ àíèçîòðîïèÿ è çååìàíîâñêîåâçàèìîäåéñòâèåÎäíîèîííàÿ àíèçîòðîïèÿ ïîÿâëÿåòñÿ âî âòîðîìïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé ïî ñïèí-îðáèòàëüíîìóâçàèìîäåéñòâèþ. Â ðàáîòàõ [17; 34℄ ïîëó÷åíî âû�ðàæåíèå äëÿ îäíîèîííîé àíèçîòðîïèè ïîäðåøåòêèòðåõâàëåíòíîãî ìàðãàíöà â ëîêàëüíûõ îñÿõ êèñëî�ðîäíûõ îêòàýäðîâ, çàâèñÿùåå îò óãëà îðáèòàëüíîãîóïîðÿäî÷åíèÿ:H(n)an = DnS2nzl +En(S2nxl � S2nyl); (7)Dn = 3P 
os�n; En = p3P sin�n: (8)Çíà÷åíèÿ Dn îêàçûâàþòñÿ ïîëîæèòåëüíûìè(
os�n < 0, P < 0) è îäèíàêîâûìè äëÿ âñåõ ìàãíèò�íûõ èîíîâ â ÿ÷åéêå, à En îáëàäàåò ðàçíûì çíàêîìè âåëè÷èíîé äëÿ ðàçëè÷íûõ ïîçèöèé (a è b) èîíîâMn3+.Âåëè÷èíà P îïðåäåëåíà â ðàáîòå [34℄ è ðàâíàP � �0:1 ìýÂ. Òàì æå îïðåäåëåíà è îðáèòàëü�íàÿ çàâèñèìîñòü g-òåíçîðîâ çååìàíîâñêîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ èîíîâ Mn3+ â ëîêàëüíûõ îñÿõ êèñëîðîä�íîãî îêðóæåíèÿ. Ïîñêîëüêó äëÿ ïîëåâûõ çàâèñèìî�ñòåé ñïåêòðà âëèÿíèå íåýêâèâàëåíòíîñòè è àíèçî�òðîïèè g-òåíçîðîâ íåçíà÷èòåëüíî, â äàííîé ðàáîòåg-òåíçîðû èîíîâ ìàðãàíöà ñ÷èòàþòñÿ èçîòðîïíûìèè ðàâíûìè 2. Â ýòîì ñëó÷àå çååìàíîâñêîå âçàèìîäåé�ñòâèå îïèñûâàåòñÿ ãàìèëüòîíèàíîìĤZeem = 2�BXn (H � Sn): (9)580



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003 Ñïåêòð àíòè�åððîìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà : : :4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÄëÿ ðàñ÷åòà ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ çàðÿäî�âî-óïîðÿäî÷åííîé �àçû ìàíãàíèòîâ áûë èñïîëüçî�âàí ãàìèëüòîíèàíĤ = Xm>n Jmn(Sm � Sn) + Xn=2k�1 Ĥ(n)an + ĤZeem: (10)Ñóùåñòâîâàíèå ïîâîðîòîâ êèñëîðîäíûõ îêòàýä�ðîâ ìû ó÷èòûâàåì íå òîëüêî çàâèñèìîñòüþ îò óãëàñâåðõîáìåííîé ñâÿçè â îáìåííîì ïàðàìåòðå (6), íî èâ îñòàëüíûõ ñëàãàåìûõ. Äëÿ ñïèíîâûõ ïåðåìåííûõâ ñëàãàåìûõ îäíîèîííîé àíèçîòðîïèè îñóùåñòâëÿåò�ñÿ ïåðåõîä èç ëîêàëüíîé ñèñòåìû êîîðäèíàò, ñâÿçàí�íîé ñ îñÿìè îêòàýäðà, â îáùóþ ñèñòåìó ñ ïîìîùüþìàòðèöM(';  ) = 0BBBBB� 1p2 0 1p21p2 0 � 1p20 1 0
1CCCCCA�

�0B� 
os 0 � sin 0 1 0sin 0 
os 1CA��0B� 1 0 00 
os' � sin'0 sin' 
os' 1CA : (11)Ñîîòâåòñòâèå óãëîâ ïîâîðîòà è îðáèòàëüíîéñòðóêòóðû â ïðèìèòèâíîé ìàãíèòíîé ÿ÷åéêåçàäàåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:Mn1('1;  1; �a);Mn5('1;  1; �a);Mn9(�'1;  1; �a);Mn11(�'1;  1; �a);Mn3('2;  2; �b);Mn7('2;  2; �b);Mn13(�'2;  2; �b);Mn15(�'2;  2; �b);Mn2('3;  3);Mn4('3;  3);Mn6('3;  3);Mn8('3;  3);Mn10(�'3;  3);Mn12(�'3;  3);Mn14(�'3;  3);Mn16(�'3;  3):
(12)

Çíà÷åíèÿ óãëîâ ïîâîðîòà îêòàýäðîâ ïðèâåäåíû âòàáë. 2. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþ�äàåìîé ìàãíèòíîé ñòðóêòóðîé CE-òèïà, îáóñëîâëåí�íîé çíàêàìè îáìåííûõ ïàðàìåòðîâ (ñì. òàáë. 3) âýòèõ ñîåäèíåíèÿõ, ìàãíèòíàÿ ÿ÷åéêà äîëæíà áûòüóäâîåíà ïî ñðàâíåíèþ ñ êðèñòàëëè÷åñêîé âäîëü îñè


. Òàêèì îáðàçîì, ìàãíèòíàÿ ÿ÷åéêà ñîäåðæèò 16èîíîâ ìàðãàíöà: 4 � â ïîçèöèè a, 4 � â ïîçèöèèb è 8 � â ïîçèöèè f . Ïîñëå ñîîòâåòñòâóþùèõ ïðå�îáðàçîâàíèé ãàìèëüòîíèàí (10) ìîæíî ïåðåïèñàòüêàê ýíåðãèþ ìàãíèòíîé ÿ÷åéêè â òåðìèíàõ áàçèñ�íûõ âåêòîðîâ ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû äëÿ øåñòíàäöà�òè ïîäðåøåòîê (â ïðèáëèæåíèè áëèæàéøèõ ñîñå�äåé):E = 116 f4J1 [(a1 �A1) + (
1 �C1)++ (f1 �F) + (g1 �G)℄ ++ 4JII [(a2 �A1) + (
2 �C1)++ (f2 �F) + (g2 �G)℄ ++ 4JIII [(a1 �A1)� (
1 �C1)++ (f1 �F)� (g1 �G)℄ ++ 4JIV [(a2 �A1)� (
2 �C1)++ (f2 �F)� (g2 �G)℄ ++ 2JV ��a21 + 
21 + f21 � g21�++ 2JVI ��a22 + 
22 + f22 � g22�++ JVII ��A21+A22+A23+C21�C22�C23+F2�G2�	++ Xi=1;2��1i (a2iX + 
2iX + f2iX + g2iX )++ �2i (a2iY + 
2iY + f2iY + g2iY ) ++ �3i (a2iZ + 
2iZ + f2iZ + g2iZ) ++ �4i (aiXaiZ + 
iX
iZ + fiXfiZ + giXgiZ) ++�5i (aiXfiY+aiY fiX+
iXgiY+
iY giX)++�6i (aiY fiZ+aiZfiY+
iY giZ+
iZgiY )	++2�B (H � ff1+f2+Fg) ; (13)ãäå f1 = S1 + S5 + S9 + S11, g1 = S1 � S5 � S9 + S11,a1 = S1+S5�S9�S11, 
1 = S1�S5+S9�S11 � áà�çèñíûå âåêòîðû ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû äëÿ ïîçèöèèa; f2 = S3 + S7 + S13 +S15, g2 = S3 � S7 � S13 +S15,a2 = S3 + S7 � S13 � S15, 
2 = S3 � S7 + S13 � S15 �áàçèñíûå âåêòîðû ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû äëÿ ïîçè�öèè b; F = S2 + S4 + S6 + S8 +S10 +S12 +S14 +S16,G = S2 � S4 � S6 + S8 � S10 + S12 + S14 � S16,A1 = S2 + S4 + S6 + S8 � S10 � S12 � S14 � S16,A2 = S2 + S4 � S6 � S8 + S10 + S12 � S14 � S16,A3 = S2 � S4 + S6 � S8 + S10 � S12 + S14 � S16,581



Ë. Ý. �îí÷àðü, À. Å. Íèêè�îðîâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003Òàáëèöà 3. Ïàðàìåòðû ñâåðõîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííûõ �àç ìàíãàíèòîâR0:5Ca0:5MnO3 (ðÿäîì ñ íàçâàíèåì ñîåäèíåíèÿ óêàçàíà ññûëêà íà ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, èñõîäÿ èç êîòî-ðûõ ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò). Îáîçíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþò �îðìóëå (14)R JI, ìýÂ JII, ìýÂ JIII, ìýÂ JIV, ìýÂ JV, ìýÂ JVI, ìýÂ JVII, ìýÂLa [24℄ �2:33 �2:41 0.58 0.59 2.67 2.59 1.29Pr [25℄ �2:16 �2:50 0.61 0.85 2.16 2.16 1.21Tb [26℄ �2:07 �1:81 1.03 0.86 1.55 1.64 1.21C1 = S2 � S4 � S6 + S8 + S10 � S12 � S14 + S16,C2 = S2 + S4 � S6 � S8 � S10 � S12 + S14 + S16,C3 = S2 � S4 + S6 � S8 � S10 + S12 � S14 + S16 �áàçèñíûå âåêòîðû ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû äëÿ ïîçè�öèè f ; îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ìàãíèòíûìèïîäðåøåòêàìèJI = J1�2 = J1�8 = J4�5 = J5�6 = J9�10 == J9�16 = J12�13 = J13�14;JII = J2�3 = J3�8 = J4�7 = J6�7 = J10�11 == J11�16 = J12�15 = J14�15;JIII = J1�4 = J1�6 = J2�5 = J5�8 = J9�12 == J9�14 = J10�13 = J13�16;JIV = J3�4 = J3�6 = J2�7 = J7�8 = J11�12 == J11�14 = J10�15 = J15�16;JV = J1�9 = J5�13; JVI = J3�11 = J7�15;JVII = J2�10 = J4�12 = J6�14 = J8�16;
(14)

�1i = p34 P sin�i sin 2 i;�2i = 14 P �� �3 
os�i 
os2 'i �p3 sin�i sin2 'i sin 2 i� ;�3i = 14 P �� �3 
os�i 
os2 'i �p3 sin�i 
os2 'i sin 2 i� ;�4i = p32 P sin�i 
os'i 
os 2 i;�5i = p32 P sin�i sin'i 
os 2 i;�6i = �14 P sin 2'i �3 
os�i+p3 sin�i sin 2 i� ;i = 1; 2:
(15)

Äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ ñâîéñòâR0:5Ca0:5MnO3 ìû èñïîëüçîâàëè çíà÷åíèÿ ïåðå�÷èñëåííûõ âûøå ïàðàìåòðîâ, ñîáðàííûå â òàáë. 3 èòàáë. 4.Ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà âî âíåøíåììàãíèòíîì ïîëåÌèíèìèçàöèÿ ìàãíèòíîé ýíåðãèè â ìîäåëè (13)ïðèâîäèò ê ìíîãîïîäðåøåòî÷íîé ìàãíèòíîé ñòðóê�òóðå, êîòîðàÿ èìååò íåêîëëèíåàðíûé âèä è êëàññè��èöèðóåòñÿ äëÿ âñåõ òðåõ ïîçèöèé èîíà ìàðãàíöàêàê (g1X , 0, g1Z), (g2X , 0, g2Z), (GX , 0, GZ) (ñì.ðèñ. 4à, â) áåç ó÷åòà ïîâîðîòíûõ èñêàæåíèé è êàê(g1X , 
1Y , g1Z), (g2X , 
2Y , g2Z), (GX , C1Y , GZ) (ñì.ðèñ. 4à, ã) ïðè ó÷åòå ïîâîðîòîâ, ÷òî ñîîòâåòñòâóåòïðåäñòàâëåíèþ �1 k12 (a, b) è �2 k12 (f) ãðóïïûP21=m. Ïðèìåðíîå íàïðàâëåíèå îñè ëåãêîãî íàìàã�íè÷èâàíèÿ àíòè�åððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ñëåãêàîòêëîíåíî îò îñè 
 êðèñòàëëà. Â îòëè÷èå îò ÷èñòî�ãî ìàíãàíèòà, äàííàÿ ñòðóêòóðà íå îáëàäàåò ñëàáûì�åððîìàãíåòèçìîì, ÷òî çàòðóäíÿåò ýêñïåðèìåíòàëü�íîå îïðåäåëåíèå åå äåòàëåé. Ñòðóêòóðà âñåé ìàãíèò�íîé ÿ÷åéêè ïðèìåðíî ñîîòâåòñòâóåò CEZ -òèïó, ÷òîïîäòâåðæäàåòñÿ ýêñïåðèìåíòîì [24; 25; 31℄.Âûðàæåíèå (13) ïîçâîëÿåò ïðåäïîëîæèòü îñíîâ�íûå ñîñòàâëÿþùèå ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû. Ñðàâíè�âàÿ êîý��èöèåíòû ïðè êâàäðàòàõ êîìïîíåíò áà�çèñíûõ âåêòîðîâ ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû, ìîæíî âè�äåòü, ÷òî íàèáîëüøèå îòðèöàòåëüíûå êîý��èöèåí�òû èìåþòñÿ ïðè êâàäðàòàõ êîìïîíåíò a21X , g21X(�JV=8 + �11) è a21Z , g21Z (�JV=8 + �31), a22X , g22X(�JVI=8 + �12) è a22Z , g22Z (�JVI=8 + �32) ïîäðåøåòîêòðåõâàëåíòíîãî ìàðãàíöà. Êðîìå òîãî, a1X è a2X ,g1X è g2X , a1Z è a2Z , g1Z è g2Z ñâÿçàíû ìåæäó ñî�áîé ÷åðåç îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ñ èîíàìè Mn4+,à a1X è a1Z , g1X è g1Z , a2X è a2Z , g2X è g2Z ñâÿçàíû âñëàãàåìûõ àíèçîòðîïèè ñ êîý��èöèåíòàìè �11;2. Èçòàáë. 4 è �îðìóëû (13) ñëåäóåò, ÷òî ïðåîáëàäàíèå êà�êîé-ëèáî èç ýòèõ ñòðóêòóð îïðåäåëÿåòñÿ îáìåííûìè582



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003 Ñïåêòð àíòè�åððîìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà : : :Òàáëèöà 4. Ïàðàìåòðû îäíîèîííîé àíèçîòðîïèè äëÿ çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííûõ �àç ìàíãàíèòîâ R0:5Ca0:5MnO3(ðÿäîì ñ íàçâàíèåì ñîåäèíåíèÿ óêàçàíà ññûëêà íà ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, èñõîäÿ èç êîòîðûõ ïðîâîäèëñÿðàñ÷åò). Îáîçíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþò �îðìóëå (15)R La [24℄ Pr [25℄ Tb [26℄i 1 2 1 2 1 2�1i , ìýÂ 0.006 �0:004 0.009 �0:006 �0:012 0.016�2i , ìýÂ 0.042 0.043 0.040 0.037 0.026 0.027�3i , ìýÂ �0:005 0.005 �0:009 0.007 0.013 �0:014�4i , ìýÂ 0.067 �0:068 0.085 �0:072 0.075 �0:071�5i , ìýÂ �0:011 0.011 �0:012 0.013 0.016 �0:015�6i , ìýÂ 0.015 0.012 0.017 0.011 �0:006 �0:0171, 133, 155, 97, 11 �b�a�f ab
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�èñ. 4. Ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà ìîíîêëèííîãî êðèñòàëëà R0:5Ca0:5MnO3: a � ïîäðåøåòêè Mn3+a , Mn3+b , ñîñòàâëÿþùèåg1X , g1Z , g2X , g2Z ; á � ïîäðåøåòêè Mn3+a , Mn3+b , ñîñòàâëÿþùèå 
1Y , 
2Y ; â � ïîäðåøåòêà Mn4+f , ñîñòàâëÿþùèå GX ,GZ ; ã � ïîäðåøåòêà Mn4+f , ñîñòàâëÿþùàÿ C1Yâçàèìîäåéñòâèÿìè ñ ïîäðåøåòêîé Mn4+. Ïîñêîëüêóíàèáîëüøèå ïî âåëè÷èíå îòðèöàòåëüíûå êîý��èöè�åíòû ïîçèöèé a, b âûäåëÿþò ðàçíûå ïðîåêöèè áàçèñ�íûõ âåêòîðîâ (X , Z ñîîòâåòñòâåííî) è j�11j < j�32j,ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî îñü Z áóäåò ïðèìåðíî ñîâ�ïàäàòü ñ îñüþ ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ ìàãíèòíîéñòðóêòóðû â öåëîì çà ñ÷åò îáìåííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ. Òîò æå îáìåí (âêëàäû â (13) ñ êîý��èöèåí�òàìè JI, JII < 0 è JIII, JIV > 0) îïðåäåëÿåò îñíîâíûå
êîìïîíåíòû ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû g1Z , g2Z , GZ .Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ïðè îòñóòñòâèè ïîâîðîòíûõ èñ�êàæåíèé â êðèñòàëëå êîý��èöèåíòû â âûðàæåíèè(13) �11;2 = �31;2 = �51;2 = �61;2 = 0, èç ÷åãî ñëåäóåò,÷òî â ýòîì ñëó÷àå ñòðóêòóðû ñ êîìïîíåíòàìè g1X ,g2X , GX è g1Z , g2Z , GZ ñòàíîâÿòñÿ ýêâèâàëåíòíû.Áëàãîäàðÿ íàëè÷èþ îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðû, âû�äåëÿåòñÿ îñü ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ êðèñòàëëàè ïîÿâëÿþòñÿ íåêîëëèíåàðíûå êîìïîíåíòû ìàãíèò�583



Ë. Ý. �îí÷àðü, À. Å. Íèêè�îðîâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003íîé ñòðóêòóðû. Íàëè÷èå 
1;2Y - è C1Y -ñîñòàâëÿþùèõîáóñëîâëåíî òàêæå ó÷åòîì ïîâîðîòíûõ èñêàæåíèéêðèñòàëëà. Áåç ó÷åòà ïîâîðîòîâ äëÿ ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ êîìïîíåíò ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ìîæíî çàïè�ñàòü�a = S1�41 sin(2�f )S2(JI � JIII) + S1�41 
os(2�f ) ;�b = S1�42 sin(2�f )S2(JII � JIV) + S1�42 
os(2�f ) ;
os(2�f ) = S1(�41 + �42)(JI � JIII)(JII � JIV)S2�41�42(JI � JIII + JII � JIV) ; (16)ãäå S1 = 2 � ñïèí Mn3+, S2 = 3=2 � ñïèí Mn4+.Ïðè ó÷åòå ïîâîðîòîâ ðàñ÷åò çàìåòíî óñëîæíÿåò�ñÿ, ïîýòîìó ïðîâåäåí â ÷èñëåííîé �îðìå. Âåëè÷èíûñîîòâåòñòâóþùèõ óãëîâ íåêîëëèíåàðíîñòè ìàãíèò�íûõ ìîìåíòîâ èîíîâ ìàðãàíöà ïðèâåäåíû â òàáë. 5.Ñîãëàñíî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì [24; 25℄, âçàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííûõ ìàíãàíèòàõ ìîíîêëèííîéñòðóêòóðû ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà èìååò îñü ëåãêîãîíàìàãíè÷èâàíèÿ, îòêëîíåííóþ îò îñè 
, íàïðàâëå�íèå ïîñëåäíåé îáúÿñíÿåòñÿ íàëè÷èåì íåáîëüøîéíåñîðàçìåðíîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû, êî�òîðàÿ â íàøåé ìîäåëè íå ó÷òåíà. Â íàøåé ìîäåëèòàêîå îòêëîíåíèå êà÷åñòâåííî îáúÿñíèìî. Òàê æå,êàê â ÷èñòîì è çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííîì îðòîðîì�áè÷åñêîì ìàíãàíèòå [17℄, íàïðàâëåíèå îñè ëåãêîãîíàìàãíè÷èâàíèÿ âäîëü ïñåâäîïåðîâñêèòíîé äèàãî�íàëè (îñü a èëè 
) îáóñëîâëåíî íàëè÷èåì ìàãíèòíîéàíèçîòðîïèè ñ ìåíÿþùèìñÿ çíàêîì êîý��èöèåíòàEn. Â ñëó÷àå ìîíîêëèííîé ñòðóêòóðû äëÿ ïîçèöèèa ëîêàëüíîé ëåãêîé îñüþ ÿâëÿåòñÿ îñü yp, à äëÿïîçèöèè b � îñü xp. Îäíàêî êîý��èöèåíòû Enäëÿ ýòèõ ïîçèöèé íå òîëüêî èìåþò ðàçíûå çíàêè,íî è ðàçëè÷àþòñÿ ïî âåëè÷èíå. Âñëåäñòâèå ýòîãîíàïðàâëåíèå îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ ñëåãêà îò�ëè÷àåòñÿ îò äèàãîíàëè. Âåëè÷èíà X-ñîñòàâëÿþùåéìàãíèòíîé ñòðóêòóðû â íàøåé ìîäåëè, â ñðåäíåì,ìåíüøå íàáëþäàåìîé â ýêñïåðèìåíòå (ñð. �f è �expâ òàáë. 5). Òàêèì îáðàçîì, îðáèòàëüíàÿ ñòðóêòóðàëèøü ÷àñòè÷íî îáóñëîâëèâàåò ýòó îñîáåííîñòü.Çèãçàãîîáðàçíàÿ îðáèòàëüíàÿ ñòðóêòóðà â ñî÷å�òàíèè ñ ïîâîðîòíûìè èñêàæåíèÿìè, çàâèñÿùèìèîò çíàêîâ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ìîæåò ÿâ�ëÿòüñÿ ïðè÷èíîé íàëè÷èÿ èëè îòñóòñòâèÿ ñëàáîãî�åððîìàãíåòèçìà â êðèñòàëëå. CEX;Z -ñòðóêòóðà(�1 k12 (a, b ) �2 k12 (f ) ãðóïïû P21=m) ñîîòâåò�ñòâóåò ïîëíîñòüþ àíòè�åððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðå,AX;Z -ñòðóêòóðà (�1k7 (a, b, f ) ãðóïïû P21=m)îáëàäàåò ñëàáûì �åððîìàãíèòíûì ìîìåíòîì, àíà�ëîãè÷íî ÷èñòîìó ìàíãàíèòó. Ïåðåõîä ìåæäó ýòèìè

ñòðóêòóðàìè ìîæåò áûòü îñóùåñòâëåí èçìåíåíèåìîðáèòàëüíîãî óãëà � äî âåëè÷èíû, áîëüøåé 140Æ.Òàêîé ïåðåõîä ìîæåò áûòü îñóùåñòâëåí, íàïðèìåð,ñ ïîìîùüþ âíåøíåãî äàâëåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì,èìååòñÿ âîçìîæíîñòü ïîëó÷åíèÿ ñëàáîãî �åððî�ìàãíåòèçìà â êðèñòàëëå ñ ïîìîùüþ íåìàãíèòíûõâîçäåéñòâèé.Îñîáåííîñòüþ �îðìèðîâàíèÿ ìàãíèòíîé ñòðóê�òóðû çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííûõ ìàíãàíèòîâ ÿâëÿåòñÿíàëè÷èå ïîäðåøåòêè Mn4+, ìàãíèòíàÿ àíèçîòðîïèÿêîòîðîé íåâåëèêà è â íàøåé ìîäåëè íå ó÷èòûâàåò�ñÿ [17℄. Òåì íå ìåíåå áëàãîäàðÿ ñèëüíîé îäíîèîííîéàíèçîòðîïèè ñîñåäíèõ èîíîâ Mn3+ è îáìåííîìó âçà�èìîäåéñòâèþ, ïîäðåøåòêà ÷åòûðåõâàëåíòíûõ èîíîâìàðãàíöà òàêæå îáëàäàåò îñüþ ëåãêîãî íàìàãíè÷è�âàíèÿ, íàïðàâëåííîé ïðèìåðíî ïîñåðåäèíå ìåæäóîñÿìè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ Mn3+ ïîçèöèè a èMn3+ ïîçèöèè b.Ïîâåäåíèå ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû àíòè�åððîìàã�íåòèêà ñ îñüþ ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ âî âíåøíåììàãíèòíîì ïîëå îáû÷íî ðàññìàòðèâàåòñÿ ñîãëàñíîïðîñòîé ìîäåëè ñ îäíèì àíèçîòðîïíûì âêëàäîì,îïèñûâàþùèì îñü ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ (â íà�øåì ñëó÷àå ýòî D(g21Z + g22Z + G2Z)). Â ýòîì ñëó÷àåïðè ïîëå, íàïðàâëåííîì âäîëü îñè ëåãêîãî íàìàãíè�÷èâàíèÿ, ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà äî íåêîòîðîé âåëè�÷èíû ïîëÿ (H
1) îñòàåòñÿ íåèçìåííîé, ïîñëå ÷åãîïðîèñõîäèò ¾îïðîêèäûâàíèå¿ ìàãíèòíûõ ïîäðåøå�òîê (ñïèí-�ëîï-ïåðåõîä) ïåðïåíäèêóëÿðíî íàïðàâ�ëåíèþ âíåøíåãî ïîëÿ. Â äàëüíåéøåì ïðè óñèëåíèèâíåøíåãî ïîëÿ íàïðàâëåíèå ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâïîñòåïåííî ïðèáëèæàåòñÿ ê íàïðàâëåíèþ ïîëÿ, ïîêàíå ïðîèçîéäåò íàñûùåíèå (ñïèí-�ëèï-ïåðåõîä ïðèH
2). Ïðè òàêîì ïîäõîäå ïîâåäåíèå íåêîëëèíåàðíûõêîìïîíåíò íå ðàññìàòðèâàåòñÿ.Â íàøåé ìîäåëè ïîâåäåíèå ìàãíèòíîé ñòðóê�òóðû áîëåå ñëîæíîå. Ýòî, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ñâÿ�çàíî ñ ó÷åòîì íåêîëëèíåàðíûõ êîìïîíåíò ìàãíèò�íîé ñòðóêòóðû. Ïðè óâåëè÷åíèè ìàãíèòíîãî ïîëÿâäîëü îñè Z ê èìåþùèìñÿ êîìïîíåíòàì ìàãíèò�íîé ñòðóêòóðû äîáàâëÿþòñÿ âçàèìîäåéñòâóþùèå ñf1Z-, f2Z-, FZ -ñîñòàâëÿþùèìè êîìïîíåíòû (f1X ,a1Y , f1Z), (f2X , a2Y , f2Z), (FX , A1Y , FZ) � �3 k7(a, b, f ), ÷òî ïðèâîäèò ê óñëîæíåíèþ ïîâåäåíèÿìàãíèòíîé ïîäñèñòåìû âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïî�ëå. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ëþáîå íàïðàâëåíèå ìàãíèò�íîãî ïîëÿ âíóòðè ïëîñêîñòè a
 ïðèâîäèò ê ïîÿâ�ëåíèþ òåõ æå äîïîëíèòåëüíûõ êîìïîíåíò ìàãíèò�íîé ñòðóêòóðû. Ñïèí-�ëîï-ïåðåõîä, òàêæå íàáëþ�äàþùèéñÿ â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ [31℄, ñ òî÷êè çðåíèÿñèììåòðèè íå ïðèâîäèò, â îòëè÷èå îò ÷èñòûõ ìàí�ãàíèòîâ [34℄, ê êà÷åñòâåííîìó èçìåíåíèþ ìàãíèò�584



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003 Ñïåêòð àíòè�åððîìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà : : :Òàáëèöà 5. Ïàðàìåòðû ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû R0:5Ca0:5MnO3. (ðÿäîì ñ íàçâàíèåì ñîåäèíåíèÿ óêàçàíà ññûëêàíà ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, èñõîäÿ èç êîòîðûõ ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò)R �a, ãðàä �b, ãðàä �f , ãðàä 
a, ãðàä 
b, ãðàä 
f , ãðàä �exp, ãðàäLa [24℄ �3:57Æ 3.42Æ �4:62Æ �0:28Æ �0:25Æ �0:16Æ 20ÆPr [25℄ �3:87Æ 3.27Æ �9:91Æ 0.32Æ 0.29Æ 0.19Æ 35ÆTb [26℄ �3:73Æ 4.45Æ 12.05Æ �0:29Æ �0:21Æ �0:4Æ �
0.15

0.10

0.05

0 Hc1 H, Тл

M, µB/форм. ед.

�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ñóììàðíîé íàìàãíè÷åííîñòè(íà îäíó �îðìóëüíóþ åäèíèöó)M îò âíåøíåãî ìàã-íèòíîãî ïîëÿ Híîé ñòðóêòóðû: òàê, ïîñëå äîñòèæåíèÿ êðèòè÷åñêî�ãî çíà÷åíèÿ âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ ïîÿâëÿåòñÿ�åððîìàãíèòíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ ñòðóêòóðû è ñìåíàïðèìåðíîé îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ ñ Z íà X .Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè ïîëÿ ïðîèñõîäèò óâå�ëè÷åíèå �3 k7-êîìïîíåíòû ñòðóêòóðû è óìåíüøå�íèå ñîîòâåòñòâóþùèõ êîìïîíåíò èñõîäíîé ñòðóêòó�ðû (�1 k12 (a, b) �2 k12 (f )). Òàêèì îáðàçîì, î÷åâèä�íî, ÷òî ïîëíîå íàñûùåíèå â äàííîé ñèñòåìå íåäîñòè�æèìî, òàê æå êàê è â ÷èñòîì ìàíãàíèòå [34℄.Îáèëèå äîïîëíèòåëüíûõ êîìïîíåíò ìàãíèò�íîé ñòðóêòóðû, èìåþùèõ áîëüøîå çíà÷åíèå äëÿïîíèìàíèÿ âëèÿíèÿ âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ,çíà÷èòåëüíî çàòðóäíÿåò àíàëèòè÷åñêèå ðàñ÷åòû.Ïîýòîìó íèæå ïðèâåäåì ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõðàñ÷åòîâ (ñì. ðèñ. 5). Âåëè÷èíû êðèòè÷åñêèõ ïîëåéH
1 äëÿ La0:5Ca0:5MnO3 ñîñòàâèëè 4.2 Òë, äëÿPr0:5Ca0:5MnO3 � 6.4 Òë, äëÿ Tb0:5Ca0:5MnO3 �5.8 Òë. Çíà÷åíèå ïîëÿ H
1 äëÿ Pr0:5Ca0:5MnO3�Æñîãëàñóåòñÿ ñ íàéäåííûì â ýêñïåðèìåíòå äëÿPr0:5Ca0:5MnO3�Æ â ðàáîòå [31℄ è ðàâíûì ïðèìåð�íî 2�5 Òë. Çíà÷åíèÿ äðóãèõ êðèòè÷åñêèõ ïîëåéèçìåðåíû íå áûëè. Ïîëå ñïèí-�ëîï-ïåðåõîäà äëÿ çà�

ðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííûõ ìàíãàíèòîâ èìååò çíà÷åíèåíà ïîðÿäîê ìåíüøåå, ÷åì äëÿ ÷èñòîãî ìàíãàíèòà(21 Òë [38℄ � ýêñïåðèìåíò, 19 Òë [34℄ � òåîðèÿ).Áîëüøîé èíòåðåñ âûçûâàåò íå òîëüêî ïîâåäåíèåìàãíèòíîé ñòðóêòóðû âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå,íî è âîçìîæíîñòü ðàçðóøåíèÿ çàðÿäîâîãî óïîðÿ�äî÷åíèÿ ìàãíèòíûì ïîðÿäêîì íå CE-òèïà [20℄èëè âíåøíèì ìàãíèòíûì ïîëåì [3; 31; 39�42℄.Âåëè÷èíû âíåøíèõ ìàãíèòíûõ ïîëåé, ïðè êîòî�ðûõ çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííàÿ �àçà ðàçðóøàåòñÿ,ïðèâîäÿòñÿ ðàçíûå. Òàê, äëÿ Pr0:5Ca0:5MnO3�Æâ ðàáîòå [31℄ ýòà âåëè÷èíà ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî5�8 Òë (ïðè T � 80 Ê); äëÿ Pr0:5Sr0:5MnO3 �5�6 Òë ïðè T � 0 [39℄; äëÿ ðàçëè÷íûõ ñîñòàâîâPr0:5Ca0:5�xSrxMnO3 [40℄ ïåðåõîä ïðåäïîëàãàåòñÿïðè ïîëÿõ ïðèìåðíî îò 20�30 Òë (T < TN ) äëÿ x = 0,à â ýêñïåðèìåíòå ïðè ïîëÿõ äî 5 Òë íå íàáëþäàëñÿäàæå â îáðàçöàõ ñ âûñîêèì ñîäåðæàíèåì ñòðîíöèÿ;àâòîðû ðàáîòû [41℄, èññëåäîâàâøèå ñîåäèíåíèÿR0:5Ca0:5MnO3 (R = La, Pr, Nd, Sm), íàáëþäàëèðàçðóøåíèå çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííîé �àçû ïîëÿìè,ðàâíûìè 0�15 Òë äëÿ La0:5Ca0:5MnO3, 16�25 Òëäëÿ Pr0:5Ca0:5MnO3, 5�23 Òë äëÿ Nd0:5Ca0:5MnO3 è23�36 Òë äëÿ Sm0:5Ca0:5MnO3 ïðè íèçêèõ òåìïåðà�òóðàõ (ìåíüøàÿ âåëè÷èíà ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîäóïðè óìåíüøåíèè ïîëÿ, á�îëüøàÿ � ïðè óâåëè÷åíèè);â ðàáîòå [42℄ äëÿ ñîåäèíåíèÿ La0:5Ca0:5MnO3 ñîîá�ùàåòñÿ î ïîëÿõ 0.4�3 Òë, äëÿ êîòîðûõ íà÷èíàåòñÿïîñòåïåííîå óíè÷òîæåíèå àíòè�åððîìàãíèòíîé�àçû ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Íåñìîòðÿ íàðàçëè÷íûå âåëè÷èíû ïîëåé ðàçðóøåíèÿ çàðÿäî�âî-óïîðÿäî÷åííîé �àçû, ìîæíî îáðàòèòü âíèìàíèåíà òî, ÷òî ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû îíè áëèçêè êïîëÿì ñïèí-�ëîï-ïåðåõîäà. Ìîæíî ëè ïðè ýòîìãîâîðèòü î ïîëåâûõ çàâèñèìîñòÿõ ìàãíèòíîé ñòðóê�òóðû è ñàìîì ñïèí-�ëîï-ïåðåõîäå, ðàññìàòðèâàÿêðèñòàëë êàê çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííûé? Ïîäîáíîåïðèáëèæåíèå âîçìîæíî ïî íåñêîëüêèì ïðè÷èíàì.Âî-ïåðâûõ, ìû ïðåäïîëàãàåì íàëè÷èå èäåàëüíîãîìîíîêðèñòàëëà � áåç äâîéíèêîâ è äîìåíîâ. Â ðàáî�òàõ [40�42℄ ïðîâîäèëèñü èññëåäîâàíèÿ ïîëèêðèñòàë�585



Ë. Ý. �îí÷àðü, À. Å. Íèêè�îðîâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003ëîâ. Âî-âòîðûõ, êàê ñîîáùàåòñÿ â ðàáîòàõ [25; 31℄,ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ çàðÿäî�âî-óïîðÿäî÷åííàÿ �àçà óñòîé÷èâà, òàêèì îáðàçîì,ìû ìîæåì îãðàíè÷èòüñÿ íèçêîòåìïåðàòóðíûì ïðè�áëèæåíèåì. Ïðè ýòîì ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òîðàçðóøåíèÿ çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííîé �àçû íå áóäåòâ ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ �åððîìàãíèòíîé ñîñòàâëÿþùåéìàãíèòíîé ñòðóêòóðû, è ìåõàíèçì äâîéíîãî îáìåíàáóäåò ïîäàâëåí. Ïðè íàëè÷èè äàæå íåáîëüøîãî�åððîìàãíåòèçìà â êðèñòàëëå áëàãîäàðÿ äâîéíîìóîáìåíó ïîÿâëÿþòñÿ îáëàñòè ñ äåëîêàëèçîâàííûìèíîñèòåëÿìè çàðÿäà, ò. å. ñ ðàçðóøàþùèìñÿ çàðÿäî�âûì ïîðÿäêîì. Â ñëó÷àå îáðàçîâàíèÿ A-ñòðóêòóðûïðè íåèçìåííîé ñèììåòðèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðå�øåòêè, êàê áûëî ñêàçàíî âûøå, ïîÿâëÿåòñÿ ñëàáàÿ�åððîìàãíèòíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ, èíèöèèðóþùàÿðàçðóøåíèå çàðÿäîâî-óïîðÿäî÷åííîé �àçû. Ïðèïðèëîæåíèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ çàìåòíàÿ�åððîìàãíèòíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ ñòðóêòóðû ìîæåòïîÿâèòüñÿ ñðàçó (H íàïðàâëåíî ïåðïåíäèêóëÿðíîîñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ) èëè ïðè H > H
1 (Híàïðàâëåíî ïàðàëëåëüíî îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâà�íèÿ, ñì. ðèñ. 5). Ïðî÷èå íàïðàâëåíèÿ ïðåäñòàâëÿþòïðîìåæóòî÷íûé ñëó÷àé ïåðåõîäà. Â ïîëèêðèñ-òàëëè÷åñêîì îáðàçöå ïîëå ñïèí-�ëîï-ïåðåõîäàÿâëÿåòñÿ ìàêñèìàëüíûì ïîëåì, ïðè êîòîðîì âîâñåõ çåðíàõ îáðàçöà ïîÿâëÿåòñÿ �åððîìàãíèòíûéìîìåíò. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,÷òî ñïèí-�ëîï-ïåðåõîä ìîæåò íà÷àòü ðàçðóøåíèåèëè ïîëíîñòüþ ðàçðóøèòü çàðÿäîâîå óïîðÿäî�÷åíèå, ïîýòîìó ïðåäñêàçàíèå ïîâåäåíèÿ çàðÿäî�âî-óïîðÿäî÷åííîé ñèñòåìû âî âíåøíåì ìàãíèòíîìïîëå ìîæíî äåëàòü, åñëè ïîëå íàïðàâëåíî âäîëüîñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ è íåçíà÷èòåëüíîïðåâûøàåò ïîëå ñïèí-�ëîï-ïåðåõîäà.Ñïèíîâûå âîëíû è àíòè�åððîìàãíèòíûéðåçîíàíñÄëÿ ýíåðãèè (12) â ëèíåéíîì ïðèáëèæåíèèñïèíîâûõ âîëí èññëåäîâàíû äèñïåðñèîííûå çàâè�ñèìîñòè ìàãíîíîâ (ðèñ. 6). Âñëåäñòâèå øåñòíàäöà�òèïîäðåøåòî÷íîé ìîäåëè ìàãíèòíîé ñòðóêòóðûñïåêòð ñïèíîâûõ âîëí èìååò øåñòíàäöàòü âåò�âåé. Ñïåêòð ðàçäåëåí íà øåñòü çîí ïî íåñêîëüêîáëèçêîðàñïîëîæåííûõ âåòâåé â êàæäîé (äâå � âïåðâîé, âòîðîé, ïÿòîé, øåñòîé, ÷åòûðå � â òðåòüåéè ÷åòâåðòîé). Õàðàêòåðíîé îñîáåííîñòüþ äèñïåðñèèñïåêòðà ÿâëÿåòñÿ çàìåòíîå ðàçëè÷èå êðèâûõ âíàïðàâëåíèÿõ [�00℄ è [00�℄, ò. å. âäîëü îðáèòàëüíîãîçèãçàãà è â ïåðïåíäèêóëÿðíîì íàïðàâëåíèè âíóòðèïëîñêîñòè a
. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî òàêîå
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�èñ. 6. Äèñïåðñèîííûå çàâèñèìîñòè ýíåðãèè Eìàãíîíîâ R0:5Ca0:5MnO3 äëÿ ðàçëè÷íûõ íàïðàâ-ëåíèé ìàãíèòíîé çîíû Áðèëëþýíà îò âîëíîâîãîâåêòîðà �: a ñîîòâåòñòâóåò Tb0:5Ca0:5MnO3, á �Pr0:5Ca0:5MnO3, â � La0:5Ca0:5MnO3ðàçëè÷èå îáóñëîâëåíî íå òîëüêî ñèëüíûì �åððîìàã�íèòíûì âçàèìîäåéñòâèåì âíóòðè çèãçàãà è ñëàáîéàíòè�åððîìàãíèòíîé ñâÿçüþ ìåæäó çèãçàãàìè (ò. å.ìàãíèòíîé ïîäñèñòåìîé), íî è âçàèìíûì ðàñïî�ëîæåíèåì îðáèòàëüíîé, çàðÿäîâîé è ìàãíèòíîéïîäðåøåòîê. Òàê, óìåíüøåíèå êîëè÷åñòâà ïîäðåøå�òîê äî øåñòè (ïî ñõåìå 10 = 1, 13; 20 = 2, 8, 12,14; 30 = 3, 15; 40 = 4, 6, 10, 16; 50 = 5, 9; 60 = 7,11; 10�60 ¾íîâûå ïîäðåøåòêè¿, 1�16 ïîäðåøåòêèâ îáîçíà÷åíèÿõ ðèñ. 1) îïèñûâàåò äèñïåðñèîííûåçàâèñèìîñòè â íàïðàâëåíèÿõ [��0℄ è [0�0℄, îäíàêî âäâóõ äðóãèõ èññëåäóåìûõ íàïðàâëåíèÿõ ýòà ìîäåëüâåäåò ê ñîâåðøåííî èäåíòè÷íûì äèñïåðñèîííûìçàâèñèìîñòÿì, ò. å. âëèÿíèå îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðûíà ñïåêòð ñïèíîâûõ âîëí òåðÿåòñÿ. Êðîìå òîãî,ìîäåëü øåñòè ïîäðåøåòîê ïîäðàçóìåâàåò ïðåíåáðå�æåíèå ïîâîðîòíûìè èñêàæåíèÿìè â îäíîèîííîéàíèçîòðîïèè, êîòîðûå îáóñëîâëèâàþò âûäåëåíèåîñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ êðèñòàëëà, ò. å. íåìîæåò îïèñàòü ñïèí-�ëîï-ïåðåõîä.Ïðè k = 0 ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ìàãíèòíûõâîçáóæäåíèé ìîæíî íàáëþäàòü ñ ïîìîùüþ ÀÔÌ�(ñì. ðèñ. 7). Áåç âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ íèæíèåâåòâè ñïåêòðà ðàñùåïëåíû è ðàçäåëåíû ýíåðãåòè÷å�ñêîé ùåëüþ. Îáðàçîâàíèå òàêîé ùåëè õàðàêòåðíîäëÿ ëåãêîîñíîãî àíòè�åððîìàãíåòèêà. Ñíÿòèå âû�586
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0�èñ. 7. Çàâèñèìîñòü ýíåðãèé E ÀÔÌ� îò âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ H, íàïðàâëåííîãî ïàðàëëåëüíî îñè ëåãêîãîíàìàãíè÷èâàíèÿ äëÿ R0:5Ca0:5MnO3: a � La0:5Ca0:5MnO3; á � Pr0:5Ca0:5MnO3; â � Tb0:5Ca0:5MnO3; ã � ýêñïåðè-ìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ Pr0:5Ca0:5MnO3�Æ [31℄ðîæäåíèÿ íèæíèõ âåòâåé ñïåêòðà îáóñëîâëåíî, òàêæå êàê â ÷èñòîì ìàíãàíèòå [34℄, íàëè÷èåì îðáèòàëü�íî-çàâèñèìîé îäíîèîííîé àíèçîòðîïèè, äëÿ êîòîðîéõàðàêòåðíû ñìåíà îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ âíó�òðè ïëîñêîñòè a
. Óâåëè÷åíèå ðàñùåïëåíèÿ ìåæäóâûðîæäåííûìè âåòâÿìè � ýòî ñëåäñòâèå íàëè÷èÿïîäðåøåòêè Mn4+, êîòîðûå â íàøåé ìîäåëè íå îáëà�äàþò ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèåé.Âåëè÷èíû ùåëè �E è ðàñùåïëåíèÿ ÆE, ïîíàøèì ðàñ÷åòàì, äëÿ La0:5Ca0:5MnO3 ñîñòà�âèëè �E = 1:98 ìýÂ, ÆE = 1:43 ìýÂ, äëÿPr0:5Ca0:5MnO3 � �E = 1:81 ìýÂ, ÆE = 0:68 ìýÂ,äëÿ Tb0:5Ca0:5MnO3 � �E = 2:00 ìýÂ, ÆE == 1:18 ìýÂ. Çíà÷åíèÿ äëÿ Pr0:5Ca0:5MnO3 êà÷å�ñòâåííî ñîãëàñóþòñÿ ñ íàéäåííûì â ýêñïåðèìåíòåâ ðàáîòå [31℄: �E = 0:64 ìýÂ, ÆE = 0:12 ìýÂ.

�àñõîæäåíèå íàøèõ ðàñ÷åòîâ è ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ äàííûõ ìîæíî îáúÿñíèòü íàëè÷èåì âàêàíñèéïî êèñëîðîäó â èññëåäîâàííîì îáðàçöå, ÷òî, êàêóòâåðæäàþò àâòîðû, ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé íàëè÷èÿñâîáîäíûõ íîñèòåëåé çàðÿäà â íåáîëüøîì êîëè�÷åñòâå. Íîñèòåëè çàðÿäà ïðèâîäÿò ê ïîÿâëåíèþäâîéíîãî îáìåíà, ÷òî äàæå ïðè íåáîëüøèõ êîí�öåíòðàöèÿõ ìîæåò âûçâàòü çàìåòíûå èçìåíåíèÿâ ñïåêòðàõ ÀÔÌ�, êàê, íàïðèìåð, â ìàíãàíèòå,ëåãèðîâàííîì ñòðîíöèåì [43℄.Îñíîâíûì êðèòåðèåì êà÷åñòâåííîãî ñðàâíåíèÿ ñäàííûì ýêñïåðèìåíòîì, íà íàø âçãëÿä, ìîæåò ñëó�æèòü �îðìà ïîëåâîé çàâèñèìîñòè ñïåêòðà â íàïðàâ�ëåíèè îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ (� 
). Ïîâåäåíèåïîëåâîé çàâèñèìîñòè ÷àñòîò ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåðíûìäëÿ ëåãêîîñíîãî àíòè�åððîìàãíåòèêà. Ïðè óâåëè÷å�587



Ë. Ý. �îí÷àðü, À. Å. Íèêè�îðîâ ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 3, 2003íèè ïîëÿ â íàïðàâëåíèè îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâà�íèÿ äâå íèæíèå âåòâè ñïåêòðà åùå áîëåå ðàñõîäÿòñÿ.Ïðè H = H
1 íàáëþäàåòñÿ íåáîëüøîé ñêà÷îê, ñâÿ�çàííûé ñ ÿâëåíèåì ñïèí-�ëîï-ïåðåõîäà. Â îáû÷íûõàíòè�åððîìàãíåòèêàõ ïðè ýòîì ïîëå íèæíÿÿ âåòâüèìååò íóëåâóþ ýíåðãèþ. Â íàøåé ìîäåëè â îáëàñòèïîëåé ñïèí-�ëîï-ïåðåõîäà îæèäàåòñÿ ëèøü íåáîëü�øîé ñêà÷îê ðåçîíàíñíîé ÷àñòîòû. Äàëüíåéøåå ïîâå�äåíèå ïîëåâîé çàâèñèìîñòè àíàëîãè÷íî çàâèñèìîñòèïðè íàïðàâëåíèè ïîëÿ H ïåðïåíäèêóëÿðíî îñè ëåã�êîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ (a), ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ îñëàáëå�íèåì âëèÿíèÿ ýòîé îñè íà ñïåêòð çà ñ÷åò âçàèìîäåé�ñòâèÿ âëèÿíèé îðáèòàëüíîé è çàðÿäîâîé ñòðóêòóð,à èìåííî, çà ñ÷åò íàëè÷èÿ ÷åðåäîâàíèÿ ïîäðåøåòîêòðåõâàëåíòíûõ èîíîâ ìàðãàíöà, îáëàäàþùèõ ñèëü�íîé îðáèòàëüíî-çàâèñèìîé îäíîèîííîé àíèçîòðîïè�åé, è ïîäðåøåòîê ÷åòûðåõâàëåíòíûõ èîíîâ ìàðãàí�öà, ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèåé êîòîðûõ ìîæíî ïðåíå�áðå÷ü è èñêàæåíèå êèñëîðîäíîãî îêðóæåíèÿ êîòî�ðûõ íå ñêàçûâàåòñÿ íà �îðìèðîâàíèè îñè ëåãêîãîíàìàãíè÷èâàíèÿ êðèñòàëëà. Òàêèì îáðàçîì, ìàãíèò�íûå ñòðóêòóðû ñ ïðèìåðíîé ëåãêîé îñüþ âáëèçè îñèa è âáëèçè îñè 
 ãîðàçäî ñëàáåå ðàçëè÷àþòñÿ ïî ýíåð�ãèè, ÷åì â ÷èñòîì ìàíãàíèòå [34℄, ïîýòîìó ñêà÷îê÷àñòîò ÀÔÌ� ñòàíîâèòñÿ ñëàáûì. Ïîäîáíîå ïîâå�äåíèå íàáëþäàëîñü è â ýêñïåðèìåíòå [31℄ â ïðåäå�ëàõ äèàïàçîíà èçìåðåíèé, îäíàêî ïîëåâàÿ çàâèñè�ìîñòü âûøå ïîëÿ ñïèí-�ëîï-ïåðåõîäà ýêñòðàïîëèðî�âàíà ïðÿìîé, ñòðåìÿùåéñÿ ê íóëþ â îáëàñòè ìàëûõïîëåé. 5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, â íàøåé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíàïðîñòàÿ ìîäåëü, êîòîðàÿ îïèñûâàåò äèñïåðñèþ è ïî�ëåâûå çàâèñèìîñòè [31℄ ýíåðãèè ñïèíîâûõ âîëí, àòàêæå ïîëåâóþ çàâèñèìîñòü ñóììàðíîé íàìàãíè÷åí�íîñòè. Â ìîäåëü âêëþ÷åíû îðáèòàëüíî-çàâèñèìûåâçàèìîäåéñòâèÿ: îáìåí, îäíîèîííàÿ àíèçîòðîïèÿ; çå�åìàíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå; îðáèòàëüíàÿ è çàðÿäî�âàÿ ñòðóêòóðû ïðåäïîëàãàþòñÿ �èêñèðîâàííûìè èíå çàâèñÿùèìè îò ìàãíèòíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Àíè�çîòðîïíûé îáìåí â ìîäåëè îòñóòñòâóåò, à âñå ïîâî�ðîòíûå èñêàæåíèÿ ó÷òåíû â äðóãèõ âçàèìîäåéñòâè�ÿõ.Âñëåäñòâèå ïðîñòîòû ìîäåëè â ðåçóëüòàòàõ ðà�áîòû ÿñíî ïðîñëåæèâàåòñÿ çàâèñèìîñòü ìàãíèòíîéñòðóêòóðû è ñïåêòðîâ ìàãíîíîâ îò îðáèòàëüíîãî,çàðÿäîâîãî è êðèñòàëëè÷åñêîãî óïîðÿäî÷åíèé. Ïîýòîé æå ïðè÷èíå âîçìîæíî êà÷åñòâåííî îáúÿñíèòüêàê �îðìèðîâàíèå ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû, òàê è åå
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