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ÑÒ�ÓÊÒÓ�À È ÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÄÂÎÉÍÎ�ÎÑËÎÈÑÒÎ�Î ÏÅ�ÎÂÑÊÈÒÀ NdBaCo2O5:50+Æ (Æ � 0:25)Ë. C. Ëîáàíîâñêèé *, È. Î. Òðîÿí÷óêÎáúåäèíåííûé èíñòèòóò �èçèêè òâåðäîãî òåëà è ïîëóïðîâîäíèêîâ Íàöèîíàëüíîé àêàäåìèè íàóê Áåëàðóñè220072, Ìèíñê, �åñïóáëèêà Áåëàðóñü�. Øèì÷àê **Institute of Physis, Polish Aademy of SienesPL-02-668, Warsaw, PolandÎ. ÏðîõíåíêîHann Maitner Institute14109, Berlin, GermanyÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 18 ìàÿ 2006Ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ìàãíèòíûõ, ýëåêòðè÷åñêèõ, óïðóãèõ ñâîéñòâ êðèñòàëëè÷åñêîé è ìàãíèòíîé ñòðóê-òóðû äâîéíîãî ñëîèñòîãî ïåðîâñêèòà NdBaCo2O5:50+Æ ìåòîäîì äè�ðàêöèè íåéòðîíîâ ïðè ðàçëè÷íûõòåìïåðàòóðàõ. Àíàëèç äàííûõ âûïîëíåí â äâóõ êðèñòàëëîñòðóêòóðíûõ ìîäåëÿõ. Ñîãëàñíî ïåðâîé ìîäåëè,îáðàçåö ñîñòîèò èç äâóõ êðèñòàëëîñòðóêòóðíûõ �àç ñ óïîðÿäî÷åííûì è ðàçóïîðÿäî÷åííûì ðàñïîëîæå-íèÿìè êèñëîðîäíûõ âàêàíñèé. Ñîãëàñíî âòîðîé ìîäåëè, â ýòîì ñîåäèíåíèè �îðìèðóåòñÿ íîâàÿ êðèñòàë-ëîñòðóêòóðíàÿ �àçà, êîòîðàÿ õàðàêòåðèçóåòñÿ óïîðÿäî÷åíèåì êèñëîðîäíûõ âàêàíñèé â ïëîñêîñòè ðåäêî-çåìåëüíîãî èîíà â êðèñòàëëîãðà�è÷åñêîé ïîçèöèè 1 (0, 0, 1=2) ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïû Pmmm. Äâóìêðèñòàëëîñòðóêòóðíûì ìîäåëÿì ñîîòâåòñòâóåò ðàçëè÷íûé òèï ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ: â äâóõ�àçíîéêðèñòàëëîñòðóêòóðíîé ìîäåëè ïðåäïîëàãàåòñÿ ñìåñü �åððîìàãíèòíîé �àçû è àíòè�åððîìàãíèòíîé �à-çû G-òèïà; â îäíî�àçíîé êðèñòàëëîñòðóêòóðíîé ìîäåëè ïðåäïîëàãàåòñÿ ñêîøåííàÿ àíòè�åððîìàãíèòíàÿñòðóêòóðà. Èç ïîâåäåíèÿ ýëåêòðè÷åñêèõ è óïðóãèõ ñâîéñòâ ïðåäïî÷òåíèå îòäàåòñÿ ïåðâîé ìîäåëè, òîãäàêàê íåéòðîíîãðà�è÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ëó÷øå ñîãëàñóþòñÿ ñî âòîðîé ìîäåëüþ.PACS: 72.20.-i, 75.25.+z, 75.50.-y1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåå âðåìÿ èíòåíñèâíî èçó÷àåòñÿ âëèÿ�íèå óïîðÿäî÷åíèÿ êèñëîðîäíûõ âàêàíñèé íà ñâîé�ñòâà ñëîæíûõ êîáàëüò-ñîäåðæàùèõ îêñèäîâ òèïàREBaCo2O6 (ãäå RE � ðåäêîçåìåëüíûé èîí) ñ ïå�ðîâñêèòîïîäîáíîé ñòðóêòóðîé. Â òàêèõ ñîåäèíåíè�ÿõ íàáëþäàåòñÿ áîëüøîå êîëè÷åñòâî �àçîâûõ ïåðå�õîäîâ, ñâÿçàííûõ ñ èçìåíåíèåì ìàãíèòíîãî ïîðÿä�êà, ñïèíîâûõ è îðáèòàëüíûõ ñîñòîÿíèé èîíîâ êî�áàëüòà [1�3℄. Â ðåçóëüòàòå òàêèõ ïåðåõîäîâ, èíäó�öèðîâàííûõ ýëåêòðîìàãíèòíûì ïîëåì èëè òåìïåðà�òóðîé, ìàãíèòíûå è ýëåêòðè÷åñêèå ñâîéñòâà ýòèõ*E-mail: Lobanov�ifttp.bas-net.by**H. Szymzak

ñîåäèíåíèé ñïîñîáíû ñóùåñòâåííî èçìåíÿòüñÿ, ÷òîïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ñ ïðàêòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ.Îñîáåííîñòüþ ïåðîâñêèòîïîäîáíûõ ñîåäèíåíèéòèïà REBaCo2O6 ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî â íèõ íàáëþäàåò�ñÿ �îðìèðîâàíèå ñëîèñòîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóê�òóðû, â êîòîðîé ÷åðåäóþòñÿ ñëîè BaO è REO, ðàç�äåëåííûå ñëîÿìè CoO2. Â ðåçóëüòàòå ýëåìåíòàðíàÿÿ÷åéêà ap èñõîäíîé ñòðóêòóðû ïåðîâñêèòà óäâàèâà�åòñÿ âäîëü îñè  [4℄.Ïðè ñèíòåçå â âîçäóøíîé ñðåäå ñîåäèíåíèéREBaCo2O6 âîçíèêàåò òðóäíîñòü â ïîëó÷åíèè ñòå�õèîìåòðè÷åñêèõ ïî êèñëîðîäó ñîñòàâîâ. Äå�èöèòêèñëîðîäà òåì áîëüøå, ÷åì ìåíüøå èîííûé ðàäèóñðåäêîçåìåëüíîãî ýëåìåíòà. Êèñëîðîäíûå âàêàíñèè,îáðàçóþùèåñÿ â íåñòåõèîìåòðè÷åñêèõ ñîåäèíåíèÿõ,854



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 5 (11), 2006 Ñòðóêòóðà è �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà äâîéíîãî ñëîèñòîãî ïåðîâñêèòà : : :ëîêàëèçóþòñÿ â ïëîñêîñòè ðåäêîçåìåëüíîãî ýëåìåí�òà. Ïðè èññëåäîâàíèè àíèîíäå�èöèòíûõ ñîåäèíåíèéREBaCo2O5:00 ðàçíûìè àâòîðàìè áûëî îáíàðóæåíî�îðìèðîâàíèå êâàäðàòíûõ ïèðàìèä CoO5 âìåñòîîêòàýäðîâ CoO6, õàðàêòåðíûõ äëÿ ñòåõèîìåòðè�÷åñêèõ îêñèäîâ REBaCo2O6:00. Â ðåçóëüòàòå âïåíòàýäðè÷åñêîì îêðóæåíèè íèçêîñïèíîâîå ñîñòîÿ�íèå èîíîâ êîáàëüòà èçìåíÿåòñÿ íà ïðîìåæóòî÷íîåèëè âûñîêîñïèíîâîå ñîñòîÿíèå [5, 6℄.Â ñîåäèíåíèÿõ REBaCo2O5+Æ (0<Æ<1) îäíîâðå�ìåííî ïðèñóòñòâóåò êàê îêòàýäðè÷åñêîå, òàê è ïåí�òàýäðè÷åñêîå (â âèäå êâàäðàòíûõ ïèðàìèä) êèñëî�ðîäíîå îêðóæåíèå èîíîâ êîáàëüòà. Ïðè Æ � 0:5 îáðà�çîâàííûå êèñëîðîäíûå âàêàíñèè èìåþò òåíäåíöèþê óïîðÿäî÷åíèþ. Â REBaCo2O5:50 �îðìèðóåòñÿ óïî�ðÿäî÷åíèå êèñëîðîäíûõ âàêàíñèé â âèäå êàíàëîâ âïëîñêîñòè ðåäêîçåìåëüíîãî ýëåìåíòà [6℄. Ïðè ýòîìïðîèñõîäèò óäâîåíèå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè òàêæåâäîëü îñè b. Ïðè èññëåäîâàíèè ìàãíèòíûõ ñâîéñòâòàêèõ ñîåäèíåíèé îáíàðóæåíû àíîìàëèè íà òåìïå�ðàòóðíûõ çàâèñèìîñòÿõ óäåëüíîé íàìàãíè÷åííîñòè.Àíîìàëèè ñâÿçàíû íå òîëüêî ñ ìàãíèòíûìè ïðåâðà�ùåíèÿìè òèïà ïîðÿäîê�áåñïîðÿäîê, íî è ñ èçìåíå�íèåì ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé èîíîâ êîáàëüòà, êîòîðîåòàêæå îòðàæàåòñÿ íà ýëåêòðè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ. Òàê,äëÿ ñîåäèíåíèé REBaCo2O5:50 (RE = Pr�Ho) îáíà�ðóæåí ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë, â ðåçóëüòàòå êî�òîðîãî âåëè÷èíà óäåëüíîãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿóìåíüøàëàñü íà ïîðÿäîê [3, 7, 8℄. Òåìïåðàòóðà ïåðå�õîäà äëÿ ðàçíûõ ðåäêîçåìåëüíûõ èîíîâ èçìåíÿëàñüâ èíòåðâàëå 290�360 Ê. Ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ýòîò ïåðå�õîä âûçâàí èçìåíåíèåì ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé èîíîâêîáàëüòà, íàõîäÿùèõñÿ â îêòàýäðè÷åñêîì êèñëîðîä�íîì îêðóæåíèè.Íåäàâíî áûë ïðåäëîæåí äðóãîé òèï óïîðÿ�äî÷åíèÿ êèñëîðîäíûõ âàêàíñèé â ñîåäèíåíèèPrBaCo2O5:75 [9�11℄. Â ýòîì ñîåäèíåíèè ïðåä�ïîëàãàåòñÿ ÷åðåäîâàíèå çàíÿòûõ è ñâîáîäíûõêèñëîðîäíûõ ïîçèöèé â ïëîñêîñòè ðåäêîçåìåëüíîãîèîíà â îòíîøåíèè 1/3. Ïðè òàêîì óïîðÿäî÷åíèèêèñëîðîäíûõ âàêàíñèé ïàðàìåòðû ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè ñòðóêòóðû ïåðîâñêèòà óäâàèâàþòñÿ ïî òðåìíàïðàâëåíèÿì. Îá èññëåäîâàíèè ýëåêòðè÷åñêèõñâîéñòâ ýòîãî ñîåäèíåíèÿ íå ñîîáùàëîñü.Òàêèì îáðàçîì, ñóùåñòâóåò òåñíàÿ ñâÿçü ìåæäóòèïîì óïîðÿäî÷åíèÿ êèñëîðîäíûõ âàêàíñèé è ñâîé�ñòâàìè ñëîèñòûõ ïåðîâñêèòîâ REBaCo2O5+Æ. Èññëå�äîâàíèÿ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèé òèïà REBaCo2O5:75 ñäðóãèì òèïîì ðåäêîçåìåëüíîãî èîíà ïðîâåäåíî íåáûëî. Â ýòîé ñâÿçè ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ äåòàëüíîåèçó÷åíèå ñâîéñòâ ñîåäèíåíèÿ NdBaCo2O5:75 ñ öåëüþóòî÷íåíèÿ ðàñïîëîæåíèÿ êèñëîðîäíûõ âàêàíñèé è

åãî ñâÿçü ñ ýëåêòðîòðàíñïîðòíûìè è ìàãíèòíûìèñâîéñòâàìè. 2. ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÎáðàçåö NdBaCo2O5+Æ áûë ñèíòåçèðîâàí èç îê�ñèäîâ è êàðáîíàòîâ ñîîòâåòñòâóþùèõ ýëåìåíòîâ,âçÿòûõ â ñòåõèîìåòðè÷åñêèõ ïðîïîðöèÿõ. Ïðåäâà�ðèòåëüíûé îáæèã îáðàçöà áûë ïðîâåäåí íà âîçäóõåïðè òåìïåðàòóðå 1000 ÆÑ. Ïîñëå ïðîìåæóòî÷íîãî ïî�ìîëà ïðîâîäèëñÿ îêîí÷àòåëüíûé ñèíòåç îáðàçöà ïðèòåìïåðàòóðå 1100 ÆÑ â òå÷åíèå 5 ÷. Ìàëàÿ ñêîðîñòüîõëàæäåíèÿ îáðàçöà äî 250 ÆÑ è äëèòåëüíàÿ âû�äåðæêà (24 ÷) ïðè ýòîé òåìïåðàòóðå ñïîñîáñòâîâàëèíàñûùåíèþ îáðàçöà êèñëîðîäîì. �åíòãåíî�àçîâûéàíàëèç ïðîâîäèëñÿ íà äè�ðàêòîìåòðå Ä�ÎÍ-3Ì âK�-èçëó÷åíèè Cu. Íåéòðîíîãðàììû áûëè ïîëó÷åíûñ ïîìîùüþ âûñîêîðàçðåøàþùåãî íåéòðîííîãî ïî�ðîøêîâîãî äè�ðàêòîìåòðà E9 ñ ãåðìàíèåâûì ìîíî�õðîìàòîðîì ïðè òåìïåðàòóðàõ 5 è 250 Ê. Äàííûåïîðîøêîâûõ ðåíòãåíîãðàìì è íåéòðîíîãðàììû îá�ðàáàòûâàëèñü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû FullProf ïîìåòîäó �èòâåëäà [12℄. �àñ÷åò íåéòðîíîãðàìì ïðî�âîäèëñÿ â äâóõïðî�èëüíîé ìîäåëè (ñ îäíîâðåìåí�íûì ó÷åòîì äàííûõ íèçêîòåìïåðàòóðíîé è âûñîêî�òåìïåðàòóðíîé íåéòðîíîãðàìì). Èçìåðåíèå ìàãíèò�íûõ ñâîéñòâ ïðîâîäèëîñü íà âèáðàöèîííîì ìàãíè�òîìåòðå òèïà ¾Foner¿ â òåìïåðàòóðíîì èíòåðâàëå5�250 Ê. Ýëåêòðè÷åñêèå ñâîéñòâà èçìåðÿëèñü ñòàí�äàðòíûì ÷åòûðåõçîíäîâûì ìåòîäîì â èíòåðâàëå îò78 äî 340 Ê. Â ýòîì òåìïåðàòóðíîì èíòåðâàëå òàêæåèçìåðÿëèñü óïðóãèå ñâîéñòâà îáðàçöà ðåçîíàíñíûììåòîäîì.Äëÿ óäîáñòâà ïðè ðàáîòå â ìíîãî�àçíîé ìîäå�ëè îáîçíà÷åíèå ñòðóêòóðíûõ ðå�ëåêñîâ íà íåéòðî�íîãðàììàõ âûïîëíåíî îòíîñèòåëüíî ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè ñòðóêòóðû ïåðîâñêèòà ap.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÄëÿ îöåíêè ñòåïåíè îäíî�àçíîñòè è ïðåäâà�ðèòåëüíîãî îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè íàìè áûë ïðîâåäåí ðåíòãåíî�àçîâûé àíàëèçïîëó÷åííîãî îáðàçöà. �åíòãåíîãðàììà ðàññ÷èòûâà�ëàñü â ïðîñòðàíñòâåííûõ ãðóïïàõ P4=mmm (òåòðà�ãîíàëüíàÿ ñèììåòðèÿ) è Pmmm (ðîìáè÷åñêàÿ ñèì�ìåòðèÿ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè). �àñ÷åò ðåíòãåíîãðàì�ìû ïîêàçàë, ÷òî ëó÷øåå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó ýêñïå�ðèìåíòàëüíîé ðåíòãåíîãðàììîé è òåîðåòè÷åñêèìèäàííûìè äîñòèãàåòñÿ â ïðåäïîëîæåíèè îðòîðîìáè�÷åñêè èñêàæåííîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè ñòðóêòóðû855
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åä.1:05FCZFC
�èñ. 1. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü óäåëüíîé íàìàãíè÷åííîñòè, ñíÿòàÿ â äâóõ ðåæèìàõ (FC è ZFC) â ïîëå 100 Ý(à), ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü óäåëüíîé íàìàãíè÷åííîñòè, ñíÿòàÿ ïðè T = 5 Ê (á )ïåðîâñêèòà. Ñëàáûå îðòîðîìáè÷åñêèå èñêàæåíèÿ çà�ìåòíû ïî óøèðåíèþ ñòðóêòóðíûõ ðå�ëåêñîâ, êîòî�ðûå íåâîçìîæíî îïèñàòü, ïðåäïîëàãàÿ òîëüêî òåòðà�ãîíàëüíîå èñêàæåíèå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè.Ìàãíèòíûå èçìåðåíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî âîçíèêíîâå�íèå ñïîíòàííîé íàìàãíè÷åííîñòè â îáðàçöå ïðîèñ�õîäèò ïðè òåìïåðàòóðå íèæå 140 Ê (ðèñ. 1a). Ïðèèññëåäîâàíèè ïîâåäåíèÿ óäåëüíîé íàìàãíè÷åííîñòèâ çàâèñèìîñòè îò ìàãíèòíîé ïðåäûñòîðèè íàáëþäà�ëîñü ñèëüíîå ðàñõîæäåíèå ìåæäó êðèâûìè, ñíÿòû�ìè â ðåæèìå îòîãðåâà ïîñëå îõëàæäåíèÿ âî âíåø�íåì ìàãíèòíîì ïîëå (FC) è áåç íåãî (ZFC). Òà�êîå ïîâåäåíèå òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé óäåëü�íîé íàìàãíè÷åííîñòè õàðàêòåðíî äëÿ ìàãíèòîæåñò�êèõ ìàòåðèàëîâ. Íèæå òåìïåðàòóðû 50 K íàáëþäà�ëîñü ñëàáîå óìåíüøåíèå âåëè÷èíû íàìàãíè÷åííîñòèñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû. Àíàëîãè÷íîå ïîâåäåíèåM(T ) ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ íàáëþäàëîñü â äðó�ãèõ ìàíãàíèòàõ è êîáàëüòèòàõ ñî ñòðóêòóðîé ïåðîâ�ñêèòà, ñîäåðæàùèõ èîí íåîäèìà â A-ïîçèöèè ñòðóê�òóðû ïåðîâñêèòà è ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ óïîðÿäî÷å�íèåì ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ èîíîâ íåîäèìà ïðîòèâî�ïîëîæíî ñóììàðíîìó ìàãíèòíîìó ìîìåíòó, îáðàçî�âàííîìó èîíàìè êîáàëüòà [13℄.Ïðè èçìåðåíèè ïîëåâîé çàâèñèìîñòè óäåëüíîéíàìàãíè÷åííîñòè óñòàíîâëåíî, ÷òî âåëè÷èíà ñïîí�òàííîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà â îáðàçöå ñîñòàâëÿåòîêîëî 0.8 ìàãíåòîíà Áîðà íà �îðìóëüíóþ åäèíèöó.Â áîëüøèõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ ïðè íèçêèõ òåìïåðà�òóðàõ íàñûùåíèå íàìàãíè÷åííîñòè íå íàáëþäàëîñü,÷òî ìîæåò ñâèäåòåëüñòâîâàòü î íåîäíîðîäíîì ìàã�íèòíîì ñîñòîÿíèè èëè áîëüøîé âåëè÷èíå ìàãíèòíîéàíèçîòðîïèè (ðèñ. 1á ).Èçìåðåíèå òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè óäåëüíî�
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�èñ. 2. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü óäåëüíî-ãî ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ òâåðäîãî ðàñòâîðàNdBaCo2O5:50+Æ . Íà âñòàâêå ïîêàçàíà òåìïåðàòóð-íàÿ çàâèñèìîñòü óïðóãèõ ñâîéñòâãî ñîïðîòèâëåíèÿ îáðàçöà ïîêàçàëî íàëè÷èå àíîìà�ëèé â ïîâåäåíèè ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèÿ ïðè òåìïåðà�òóðàõ 230 K è 280 K (ðèñ. 2). Íèæå 230 K îáðàçåö ÿâ�ëÿåòñÿ ïîëóïðîâîäíèêîì ñ ýíåðãèåé àêòèâàöèè îêî�ëî 0.036 ýÂ. Âáëèçè 230 K íàáëþäàåòñÿ ïåðåõîäâ êâàçèìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå. Âûøå ýòîé òåìïå�ðàòóðû ýëåêòðîñîïðîòèâëåíèå íåçíà÷èòåëüíî çàâè�ñèò îò òåìïåðàòóðû. Èññëåäîâàíèå óïðóãèõ ñâîéñòâ(êâàäðàòà ðåçîíàíñíîé ÷àñòîòû çâóêîâûõ êîëåáàíèéâ îáðàçöå, êîòîðûé ïðîïîðöèîíàëåí ìîäóëþ Þíãà)òàêæå îáíàðóæèëî àíîìàëèè â ïîâåäåíèè óïðóãèõñâîéñòâ ïðè ýòèõ òåìïåðàòóðàõ (ðèñ. 2, âñòàâêà).Òàêîå ïîâåäåíèå óïðóãèõ è ýëåêòðè÷åñêèõ ñâîéñòâìîæåò ñâèäåòåëüñòâîâàòü î äâóõ�àçíîì ñîñòîÿíèè856



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 5 (11), 2006 Ñòðóêòóðà è �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà äâîéíîãî ñëîèñòîãî ïåðîâñêèòà : : :èññëåäóåìîãî îáðàçöà, ó÷èòûâàÿ, ÷òî â ñîñòàâàõREBaCo2O5:50 (ãäå RE � ðåäêîçåìåëüíûé èîí) ïðèïåðåõîäå ìåòàëë�äèýëåêòðèê (290 Ê � T � 360 Ê)ïðîèñõîäèò íàìíîãî áîëåå ÿðêî âûðàæåííîå èçìåíå�íèå ýòèõ ñâîéñòâ [3, 7, 8℄.Óòî÷íåíèå ïàðàìåòðîâ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè,îïðåäåëåíèå ñîäåðæàíèÿ êèñëîðîäà â îáðàçöå,à òàêæå ðàñøè�ðîâêà ìàãíèòíîé ñòðóêòóðûïðîâîäèëèñü ïî äàííûì íåéòðîíîãðà�è÷åñêèõèññëåäîâàíèé â ðàçëè÷íûõ ìîäåëÿõ (ðèñ. 3, 4). Âêà÷åñòâå ïåðâîé ìîäåëè (ðèñ. 3) ðàññìàòðèâàëîñüäâóõ�àçíîå êðèñòàëëîñòðóêòóðíîå ñîñòîÿíèå, âêëþ�÷àþùåå êðèñòàëëè÷åñêóþ ÿ÷åéêó ñ ïàðàìåòðàìèïðèìåðíî ap � 2ap � 2ap (ïðîñòðàíñòâåííàÿ ãðóï�ïà Pmmm, � 47), õàðàêòåðíóþ äëÿ ñîåäèíåíèÿNdBaCo2O5:50 (çäåñü ap � ïàðàìåòð ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè ñòðóêòóðû ïåðîâñêèòà), è êðèñòàëëè÷åñêóþÿ÷åéêó ñ ïàðàìåòðàìè ïðèìåðíî ap � ap � 2ap(ïðîñòðàíñòâåííàÿ ãðóïïà P4=mmm, � 123), õà�ðàêòåðíóþ äëÿ ñîåäèíåíèÿ LaBaCo2O6 [6, 14, 15℄.Íà óäâîåíèå ïàðàìåòðîâ  è b óêàçûâàåò íàëè÷èå÷åòêî âûðàæåííûõ ðå�ëåêñîâ 00 12 (ñîîòíîøåíèåïèê/�îí = 2) è 0 32 12 (ñîîòíîøåíèå ïèê/�îí = 1.2),ñîîòâåòñòâåííî (ðèñ. 3à, âñòàâêà).Â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòîâ íåéòðîíîãðàìì â òàêîéìîäåëè (�àêòîðû äîñòîâåðíîñòè �2Glob = 3:05,Rp = 4:23, Rwp = 5:60 ïðè 38 âàðüèðóåìûõ ïàðàìåò�ðàõ) íàìè óñòàíîâëåíî (òàáë. 1), ÷òî êîý��èöèåíòïðè êèñëîðîäå ñîñòàâëÿåò 5:75� 0:02.Ïðè áîëåå äåòàëüíîì ðàññìîòðåíèè íåéòðîíî�ãðàììû, ïîëó÷åííîé ïðè 250 K, è ðåçóëüòàòîâ ååîáðàáîòêè â ïåðâîé ìîäåëè, íàìè áûë îáíàðóæåíñëàáûé ðå�ëåêñ 12 12 12 (ñîîòíîøåíèå ñèãíàë/�îí ñî�ñòàâëÿëî ìåíåå 1:10 è íåçíà÷èòåëüíî ïðåâûøàëîîøèáêó èçìåðåíèÿ èíòåíñèâíîñòè) (ðèñ. 4a, âñòàâ�êà). Íàëè÷èå òàêîãî ñâåðõñòðóêòóðíîãî ðå�ëåêñàóêàçûâàåò íà óäâîåíèå ïàðàìåòðà a ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðè òàêîì ñîäåðæà�íèè êèñëîðîäà àâòîðàìè ðàáîò [10, 11, 16℄ â ñîåäè�íåíèè PrBaCo2O5:75 íàáëþäàëîñü �îðìèðîâàíèå íî�âîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ñî ñïåöè�è÷åñêèìóïîðÿäî÷åíèåì êèñëîðîäíûõ âàêàíñèé è óäâîåíèåïî òðåì êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèì íàïðàâëåíèÿì ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêè ñòðóêòóðû ïåðîâñêèòà.Ó÷èòûâàÿ îòìå÷åííûå �àêòû, íàìè òàêæå áûëïðîâåäåí ðàñ÷åò êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû âî âòî�ðîé ìîäåëè, ïðåäïîëàãàþùåé óäâîåíèå ïàðàìåòðîâa, b è  ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè ñòðóêòóðû ïåðîâñêè�òà (ðèñ. 4). Â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòîâ â òàêîé ìîäåëè(�àêòîðû äîñòîâåðíîñòè �2Glob = 2:72, Rp = 3:81,Rwp = 5:11 ïðè 42 âàðüèðóåìûõ ïàðàìåòðàõ) íà�ìè áûëî óñòàíîâëåíî (òàáë. 2), ÷òî êðèñòàëëè÷åñêóþ

ñòðóêòóðó ïîëó÷åííîãî íàìè ñîåäèíåíèÿ ìîæíî òàê�æå èíòåðïðåòèðîâàòü êàê ñòðóêòóðó, õàðàêòåðíóþäëÿ ñîåäèíåíèÿ PrBaCo2O5:75 ñ îðòîðîáè÷åñêèìè èñ�êàæåíèÿìè ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè. Ñîäåðæàíèå êèñ�ëîðîäà, ïîëó÷åííîå ïðè ðàñ÷åòå â ýòîé ìîäåëè, ñî�ñòàâëÿëî 5:72� 0:02 [17℄. Ïðåèìóùåñòâåííîå îáðàçî�âàíèå êèñëîðîäíûõ âàêàíñèé ïðîèñõîäèò â êðèñòàë�ëîãðà�è÷åñêîé ïîçèöèè 1 ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóï�ïû Pmmm. Â çíà÷èòåëüíî ìåíüøåé ñòåïåíè êèñëî�ðîäíûå âàêàíñèè îáðàçóþòñÿ â ïîçèöèÿõ 1d è 1g.Íà íåéòðîíîãðàììå, ïîëó÷åííîé ïðè íèçêèõ òåì�ïåðàòóðàõ, íàáëþäàëîñü èçìåíåíèå èíòåíñèâíîñòèíåêîòîðûõ ñòðóêòóðíûõ ðå�ëåêñîâ, ÷òî óêàçûâàëîíà �îðìèðîâàíèå ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â èñ�ñëåäóåìîì ñîåäèíåíèè (ðèñ. 3á, 4á ). �àñ÷åò ìàãíèò�íîé ñòðóêòóðû òàêæå ïðîâîäèëñÿ â äâóõ âàðèàíòàõ,îñíîâàííûõ íà ðåçóëüòàòàõ ðàñ÷åòà ñòðóêòóðíûõ ìî�äåëåé. Â ïåðâîé ìîäåëè, îñíîâàííîé íà äâóõ�àçíîéêðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå, ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî âîáðàçöå �îðìèðóåòñÿ äâóõ�àçíîå ìàãíèòíîå ñîñ-òîÿíèå, îáóñëîâëåííîå ñòàòèñòè÷åñêèì ðàñïðåäåëå�íèåì ¾äîïîëíèòåëüíûõ¿ èîíîâ êèñëîðîäà â âàêàí�ñèÿõ ¾èñõîäíîé¿ �àçû NdBaCo2O5:50. Â ýòîé ìîäå�ëè ïåðâàÿ èç �àç íåçíà÷èòåëüíî îòëè÷àåòñÿ ïî ñî�äåðæàíèþ êèñëîðîäà îò ñîåäèíåíèÿ NdBaCo2O5:50è ÿâëÿåòñÿ àíòè�åððîìàãíèòíîé [6℄, â òî âðåìÿêàê âî âòîðîé �àçå ñîäåðæàíèå êèñëîðîäà íåñêîëü�êî áîëüøå è áëèçêî ê �åððîìàãíèòíîé �àçå òèïàLaBaCo2O6:00 [15℄. Íà íàëè÷èå àíòè�åððîìàãíèòíîé�àçû G-òèïà â îáðàçöå óêàçûâàåò ÿðêî âûðàæåí�íûé ìàãíèòíûé âêëàä ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ âîòìå÷åííûé âûøå ðå�ëåêñ ( 12 12 12 ) (ðèñ. 3á ). Â ñâîþî÷åðåäü �åððîìàãíèòíàÿ êîìïîíåíòà â ìàãíèòíîéñòðóêòóðå ïðîÿâëÿåòñÿ íà ñòðóêòóðíûõ ðå�ëåêñàõ(001) è (010) êàê çíà÷èòåëüíîå èçìåíåíèå èíòåíñèâ�íîñòè ðå�ëåêñîâ ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå. Ôåððî�ìàãíåòèçì âîçíèêàåò âñëåäñòâèå ñóùåñòâîâàíèÿ ïî�ëîæèòåëüíûõ ñâåðõîáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæ�äó Co3+(3d6) è îáðàçîâàííûìè ïðè âíåäðåíèè èîíîâêèñëîðîäà èîíàìè Co4+(3d5).Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû âòàêîé ìîäåëè ïîêàçàëè, ÷òî ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèåïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñìåñü àíòè�åððîìàãíèòíîé �à�çû, êîòîðîé ÿâëÿåòñÿ NdBaCo2O5:69 (72%), è �åððî�ìàãíèòíîé �àçû NdBaCo2O5:86 (28%) ñ âåëè÷èíàìèìàãíèòíîãî ìîìåíòà 1:03�0:02 è 2:02�0:03 ìàãíåòî�íîâ Áîðà íà èîí êîáàëüòà äëÿ êàæäîé èç �àç, ñîîò�âåòñòâåííî. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî ïðè ñîäåðæàíèè êèñëîðî�äà 5.75 â ýòîì ñîåäèíåíèè ñîîòíîøåíèå Co4+=Co3+ñîñòàâëÿåò 3=1, ìû ïîëàãàåì, ÷òî âåëè÷èíà ìàãíèò�íîãî ìîìåíòà àíòè�åððîìàãíèòíîé �àçû G-òèïà ñî�îòâåòñòâóåò âåëè÷èíå, îæèäàåìîé äëÿ íèçêîñïèíî�857
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�èñ. 3. Íåéòðîíîãðàììû òâåðäîãî ðàñòâîðà NdBaCo2O5:50+Æ , ïîëó÷åííûå ïðè T = 250 Ê (a) è T = 5 Ê (á ),îáðàáîòàííûå â äâóõ�àçíîé ìîäåëè (îòìå÷åíû ïîëîæåíèÿ áðýããîâñêèõ ðå�ëåêñîâ è êðèâûå ðàçíîñòè ìåæäó ýêñïå-ðèìåíòàëüíûìè è òåîðåòè÷åñêèìè äàííûìè)
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�èñ. 4. Íåéòðîíîãðàììû òâåðäîãî ðàñòâîðà NdBaCo2O5:50+Æ , ïîëó÷åííûå ïðè T = 250 Ê (a) è T = 5 Ê (á ), îáðàáî-òàííûå â ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïå Pmmm â îäíî�àçíîé ìîäåëè ñ ïàðàìåòðàìè ïðèìåðíî 2ap�2ap�2ap (îòìå÷åíûïîëîæåíèÿ áðýããîâñêèõ ðå�ëåêñîâ è êðèâûå ðàçíîñòè ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è òåîðåòè÷åñêèìè äàííûìè)âîãî ñîñòîÿíèÿ ÷åòûðåõâàëåíòíûõ èîíîâ êîáàëüòà(S = 1=2). Âåëè÷èíà ìàãíèòíîãî ìîìåíòà, ïðèõî�äÿùàÿñÿ íà èîí êîáàëüòà â �åððîìàãíèòíîé �àçå,òàêæå áëèçêà ê âåëè÷èíå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà, îæè�äàåìîãî äëÿ ïðîìåæóòî÷íîãî ñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿèîíîâ òðåõâàëåíòíîãî êîáàëüòà (S = 1).Ïî àíàëîãèè ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîò [10, 11, 16℄ âîâòîðîé ìîäåëè ðàñ÷åò ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ïðîâî�äèëñÿ èç òåõ ñîîáðàæåíèé, ÷òî ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèåÿâëÿåòñÿ îäíî�àçíûì. Â òàêîé ìîäåëè ïîëîæåíèå
ìàãíèòíûõ ðå�ëåêñîâ íà íåéòðîíîãðàììå, ïîëó÷åí�íîé ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå, ñîîòâåòñòâîâàëî ïîëî�æåíèþ áðýããîâñêèõ ðå�ëåêñîâ â âûáðàííîé êðèñòàë�ëè÷åñêîé ÿ÷åéêå ñ óäâîåííûìè ïàðàìåòðàìè ýëåìåí�òàðíîé ÿ÷åéêè ñòðóêòóðû ïåðîâñêèòà (ðèñ. 4á ), ÷òîóêàçûâàåò íà èäåíòè÷íîñòü ìàãíèòíîé è ñòðóêòóð�íîé ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê.Â îäíî�àçíîé ìîäåëè äëÿ îäíîâðåìåííîãî îïèñà�íèÿ �åððîìàãíèòíîãî è àíòè�åððîìàãíèòíîãî âêëà�äîâ íåîáõîäèìî ïðåäïîëîæèòü �îðìèðîâàíèå íåêîë�858



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 5 (11), 2006 Ñòðóêòóðà è �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà äâîéíîãî ñëîèñòîãî ïåðîâñêèòà : : :Òàáëèöà 1. Ïðåäñòàâëåíèå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè NdBaCo2O5:75 â ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïå Pmmm (ïðèìåðíîap � 2ap � 2ap) ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ (�2Glob = 3:05, Rp = 4:23, Rwp = 5:60)T = 5 Ka = 3:8857(4)�A, b = 7:7964(8)�A,  = 7:5854(8)�AAtoms Pos. X Y ZNd 2p 0.5 0.2542(10) 0.5Ba 2o 0.5 0.2503(12) 0.0Co1 2q 0.0 0.0 0.2482(18)Co2 2r 0.0 0.5 0.2516(19)O1 1a 0.0 0.0 0.0O2 1 0.0 0.0 0.5O3 1e 0.0 0.5 0.0O4 1g 0.0 0.5 0.5O5 2s 0.5 0.0 0.2867O6 2t 0.5 0.5 0.2603(18)O7 4u 0.0 0.2418(19) 0.2862(16)

T = 250 Ka = 3:8903(5)�A, b = 7:7998(9)�A,  = 7:6051(9)�AX Y Z O.0.5 0.2597(11) 0.5 1.00.5 0.2499(17) 0.0 1.00.0 0.0 0.2513(39) 1.00.0 0.5 0.2483(39) 1.00.0 0.0 0.0 1.00.0 0.0 0.5 0.510.0 0.5 0.0 1.00.0 0.5 0.5 1.00.5 0.0 0.2926(3) 1.00.5 0.5 0.2676 1.00.0 0.2464 0.2804 1.0Òàáëèöà 2. Ïðåäñòàâëåíèå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè NdBaCo2O5:72 â ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïå Pmmm (ïðèìåðíî2ap � 2ap � 2ap) ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ (�2Glob = 2:72, Rp = 3:81, Rwp = 5:11)T = 5 Ka = 7:7715(9)�A, b = 7:7964(9)�A,  = 7:5851(8)�AAtoms Pos. X Y ZNd 4z 0.2581(8) 0.7465(11) 0.5Ba 4y 0.2530(13) 0.7532(12) 0.0Co1 2q 0.0 0.0 0.7492(39)Co2 2s 0.5 0.0 0.7500(38)Co3 2r 0.0 0.5 0.7494(40)Co4 2t 0.5 0.5 0.7532(39)O1 1a 0.0 0.0 0.0O2 1b 0.5 0.0 0.0O3 1 0.0 0.0 0.5O4 1d 0.5 0.0 0.5O5 1e 0.0 0.5 0.0O6 1f 0.5 0.5 0.0O7 1g 0.0 0.5 0.5O8 1h 0.5 0.5 0.5O9 4u 0.0 0.7452(23) 0.7137(18)O10 4v 0.5 0.7414(19) 0.7236(16)O11 4w 0.2434(15) 0.0 0.7128(11)O12 4x 0.2473(19) 0.5 0.7278(11)

T = 250 Ka = 7:7804(10)�A, b = 7:8001(10)�A,  = 7:6052(9)�AX Y Z O.0.2569(8) 0.7527(11) 0.5 1.00.2525(11) 0.7512(17) 0.0 1.00.0 0.0 0.7489(39) 1.00.5 0.0 0.7509(39) 1.00.0 0.5 0.7480(40) 1.00.5 0.5 0.7544(37) 1.00.0 0.0 0.0 1.00.5 0.0 0.0 1.00.0 0.0 0.5 0.060.5 0.0 0.5 0.930.0 0.5 0.0 1.00.5 0.5 0.0 1.00.0 0.5 0.5 0.890.5 0.5 0.5 1.00.0 0.7558(23) 0.7128(8) 1.00.5 0.7580(19) 0.7404(6) 1.00.2417(21) 0.0 0.7177(11) 1.00.2425(21) 0.5 0.7090(11) 1.0859



Ë. C. Ëîáàíîâñêèé, È. Î. Òðîÿí÷óê, �. Øèì÷àê, Î. Ïðîõíåíêî ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 5 (11), 2006
 

a
b

c

 

Nd

 

+3

 

Ba

 

+2

 

Co

 

+3

 

O

 

–2�èñ. 5. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ñîåäèíåíèÿ NdBaCo2O5:72 ñ ïàðàìåòðàìè ïðèìåðíî 2ap � 2ap � 2apëèíåàðíîé (ñêîøåííîé) àíòè�åððîìàãíèòíîé ñòðóê�òóðû, îñíîâàííîé íà àíòè�åððîìàãíèòíîé ñòðóêòó�ðå G-òèïà. Àíàëîãè÷íàÿ ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà áûëàïðåäëîæåíà â ðàáîòàõ [9, 16℄ ïðè îïèñàíèè ìàãíèò�íûõ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèÿ PrBaCo2O5:75. Ïðè ðàñ÷å�òå ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû â òàêîé ìîäåëè ìû èñõîäè�ëè èç òîãî, ÷òî ìàãíèòíûå ìîìåíòû èîíîâ êîáàëüòàîäèíàêîâû. Èñõîäÿ èç äàííûõ èçìåðåíèÿ óäåëüíîéíàìàãíè÷åííîñòè ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, ìîæíîïðåäïîëîæèòü, ÷òî ìàãíèòíûå ìîìåíòû èîíîâ íåî�äèìà ñëåãêà ïîëÿðèçîâàíû êðèñòàëëè÷åñêèì ïîëåì,îáðàçîâàííûì èîíàìè êîáàëüòà, è íàïðàâëåíû ïðî�òèâîïîëîæíî ñóììàðíîìó ìàãíèòíîìó ìîìåíòó, îá�ðàçîâàííîìó ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè ýòèõ èîíîâ.Â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòîâ óñòàíîâëåíî, ÷òî â ìàãíè�òîóïîðÿäî÷åííîì ñîñòîÿíèè ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðàïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íåêîëëèíåàðíóþ (ñêîøåííóþ)ñòðóêòóðó ñ âåëè÷èíîé ìàãíèòíîãî ìîìåíòà îêîëî1:32 � 0:07 ìàãíåòîíîâ Áîðà. Óãîë ìåæäó ìàãíèò�íûìè ìîìåíòàìè èîíîâ êîáàëüòà ñîñòàâëÿåò íåìíî�ãèì ìåíåå 60Æ. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîëó÷åííàÿâåëè÷èíà ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íåñêîëüêî âûøå ñðåä�íåé âåëè÷èíû ñïèíîâîãî âêëàäà SCo4+LS è SCo3+IS (îêî�ëî 1:25�B=Co). �àçëè÷èå â âåëè÷èíå ìàãíèòíîãî ìî�ìåíòà ìîæåò áûòü ñâÿçàíî êàê ñ íåñêîëüêî îøèáî÷�íûì âçàèìíûì ðàñïîëîæåíèåì ìàãíèòíûõ ìîìåí�òîâ èîíîâ êîáàëüòà â ñêîøåííîé ñòðóêòóðå, òàê èñî ñìåøàííûì ñïèíîâûì ñîñòîÿíèåì èçîâàëåíòíûõèîíîâ êîáàëüòà, íàõîäÿùèõñÿ â ðàçëè÷íîé êèñëîðîä�íîé êîîðäèíàöèè.

Òî÷íûå âåëè÷èíó è íàïðàâëåíèå ìàãíèòíûõ ìî�ìåíòîâ èîíîâ íåîäèìà â äàííîé ìîäåëè óñòàíîâèòüçàòðóäíèòåëüíî. Íàì óäàëîñü ðàññ÷èòàòü ëèøü ñóì�ìàðíûé âêëàä, ñ�îðìèðîâàííûé èîíàìè íåîäèìà.Âåëè÷èíà ìàãíèòíîãî ìîìåíòà, ïðèõîäÿùàÿñÿ íàèîí íåîäèìà, ïðè ëó÷øèõ �àêòîðàõ äîñòîâåðíîñòèñîñòàâëÿëà îêîëî 0:2 ìàãíåòîíà Áîðà, ÷òî çíà÷è�òåëüíî ìåíüøå âåëè÷èíû, íàáëþäàåìîé â íåêîòîðûõìàðãàíöåâûõ ïåðîâñêèòàõ [13℄. Èç ðàñ÷åòà ìàãíèò�íîé ñòðóêòóðû â ýòîé ìîäåëè ñëåäóåò, ÷òî ñóììàð�íûé ìàãíèòíûé ìîìåíò èîíîâ íåîäèìà íàïðàâëåíïðîòèâîïîëîæíî ñóììàðíîìó ìàãíèòíîìó ìîìåíòóèîíîâ êîáàëüòà. Òàêîå óïîðÿäî÷åíèå ìàãíèòíûõ ìî�ìåíòîâ èîíîâ íåîäèìà ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìèèçìåðåíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ.Èñõîäÿ èç èìåþùèõñÿ äàííûõ çàòðóäíèòåëüíîäàòü îäíîçíà÷íûé îòâåò, êàêàÿ èç ìîäåëåé ìàãíèò�íîé ñòðóêòóðû ðåàëèçóåòñÿ â èññëåäóåìîì íàìè îá�ðàçöå. Òàê, èññëåäîâàíèÿ óïðóãèõ ñâîéñòâ è ýëåê�òðîñîïðîòèâëåíèÿ ñêîðåå âñåãî óêàçûâàþò íà äâóõ��àçíîå ñîñòîÿíèå îáðàçöà. Èçâåñòíî, ÷òî â îäíî�àç�íûõ îáðàçöàõ TbBaCo2O5:50 ñêà÷îê ýëåêòðîïðîâîä�íîñòè ïðè ïåðåõîäå ¾ìåòàëë�äèýëåêòðèê¿ äîñòèãàåòîäíîãî ïîðÿäêà, ïðè ýòîì íàáëþäàåòñÿ ÿðêî âûðà�æåííûé ìèíèìóì ìîäóëÿ Þíãà [8℄. Â íàøåì ñëó÷àåàíîìàëüíîå ïîâåäåíèå âûðàæåíî çíà÷èòåëüíî ñëà�áåå, ÷òî ìîæåò áûòü â ñëó÷àå, êîãäà ëèøü ÷àñòüîáðàçöà ïåðåõîäèò â ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå. Ìàã�íèòíûå ñâîéñòâà â îáðàçöå òàêæå ìîæíî îïèñàòü,îñíîâûâàÿñü íà äâóõ�àçíîé ìîäåëè. Â ýòîé ìîäå�ëè òåìïåðàòóðà Êþðè �åððîìàãíèòíîé êîìïîíåí�860



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 5 (11), 2006 Ñòðóêòóðà è �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà äâîéíîãî ñëîèñòîãî ïåðîâñêèòà : : :òû èññëåäóåìîãî îáðàçöà îáóñëîâëåíà âëèÿíèåì �åð�ðîìàãíèòíîé �àçû ñîñòàâà NdBaCo2O5:86 è ñîñòàâ�ëÿåò 140 K, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò òåìïåðàòóðå Êþðè,óñòàíîâëåííîé â ñîåäèíåíèè PrBaCo2O5:85 [9, 16℄.Â ñâîþ î÷åðåäü àíòè�åððîìàãíèòíàÿ �àçà ñîñòà�âà NdBaCo2O5:69 íà îñíîâå ñîåäèíåíèÿ, áëèçêîãîê NdBaCo2O5:50, îïðåäåëÿåò àíòè�åððîìàãíèòíóþêîìïîíåíòó G-òèïà â ìàãíèòíûõ ñâîéñòâàõ, êîòî�ðàÿ âûðàæàåòñÿ â íàëè÷èè ìàãíèòíîãî âêëàäà âñâåðõñòðóêòóðíûé ïèê 12 12 12 . Â ïîäòâåðæäåíèå äâóõ��àçíîé ìîäåëè ìîæåò ñëóæèòü òîò �àêò, ÷òî âåëè�÷èíû ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ èîíîâ êîáàëüòà êàæäîéèç �àç áëèçêè ê âåëè÷èíàì, òåîðåòè÷åñêè îæèäà�åìûì èç ñïèíîâîãî âêëàäà d-ýëåêòðîíîâ èîíîâ êî�áàëüòà. Íà ìàãíèòíîå �àçîâîå ðàññëîåíèå â ñîåäèíå�íèè PrBaCo2O5:75 óêàçûâàþò òàêæå äàííûå ðàáîòû[9℄. Òåìïåðàòóðû Êþðè è Íååëÿ, óñòàíîâëåííûå ïîèçìåíåíèþ èíòåíñèâíîñòè ñîîòâåòñòâóþùèõ ìàãíèò�íûõ ðå�ëåêñîâ ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû, ðàçëè�÷àëèñü áîëåå ÷åì íà 30 K, ÷òî íå ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðåä�ñòàâëåíèåì îá îäíî�àçíîì ìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè.Àðãóìåíòîì, ïðîòèâîðå÷àùèì äâóõ�àçíîéìîäåëè è óêàçûâàþùèì â ïîëüçó �îðìèðîâàíèÿóïîðÿäî÷åíèÿ êèñëîðîäíûõ âàêàíñèé â îòíîøåíèè1/3, ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå ñëàáîãî ñâåðõñòðóêòóðíîãîðå�ëåêñà 12 12 12 íà íåéòðîíîãðàììå, ïîëó÷åííîéïðè 250 K. Êðîìå òîãî, �àêòîðû äîñòîâåðíîñòè,ïîëó÷åííûå ïðè îáðàáîòêå íåéòðîíîãðàìì, â îäíî��àçíîé ìîäåëè íåñêîëüêî ëó÷øå, ÷åì â äâóõ�àçíîé.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêåÔîíäà �óíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé �åñïóá�ëèêè Áåëàðóñü (ãðàíò �Ô06�-127), Åâðîïåéñêîéêîìèññèè â ðàìêàõ 6-é ïðîãðàììû ïî èíòåí�ñè�èêàöèè èññëåäîâàòåëüñêîé èí�ðàñòðóêòóðû(�RII3-CT-2003-505925 (NMI3)), Ïîëüñêîãî ãîñó�äàðñòâåííîãî êîìèòåòà ïî íàó÷íûì èññëåäîâàíèÿì(ãðàíò �KBN 1 P03B 038 27).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. C. Martin, A. Maignan, D. Pelloquin et al., App. Phys.Lett. 71, 1421 (1997).
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