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ÎÁÌÅÍÍÛÅ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈß È ÑÏÈÍÎÂÛÅ ÑÎÑÒÎßÍÈßÂ ÌÀ�ÍÈÒÍÎÌ ÌÎËÅÊÓËß�ÍÎÌ ÍÀÍÎÊËÀÑÒÅ�Å V15Â. Â. Êîñòþ÷åíêî a, À. È. Ïîïîâ b*aßðîñëàâñêèé �èëèàë �èçèêî-òåõíîëîãè÷åñêîãî èíñòèòóòà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê150007, ßðîñëàâëü, �îññèÿbÌîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé èíñòèòóò ýëåêòðîííîé òåõíèêè124498, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 4 ìàðòà 2008 ã.Òåîðåòè÷åñêè èññëåäîâàí ïðîöåññ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ ìàãíèòíîãî ìîëåêóëÿðíîãî íàíîêëàñòåðà V15 è ïðî-âåäåíî ñîïîñòàâëåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Ñ ïîìîùüþàíàëèòè÷åñêèõ è ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ (ìîäè�èöèðîâàííîãî ìåòîäà Ëàíöîøà) ðàññ÷èòàí ýíåðãåòè÷åñêèéñïåêòð êëàñòåðà è íàéäåí íàáîð îáìåííûõ êîíñòàíò, êîòîðûé ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü õîðîøåå êîëè÷åñòâåí-íîå ñîãëàñèå ìåæäó ðåçóëüòàòàìè òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïîâåäåíèÿìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè êàê â îáëàñòè ñëàáûõ, òàê è â îáëàñòè ñèëüíûõ ïîëåé. Ïðåäñêàçàíà òîíêàÿñòðóêòóðà ïåðåõîäîâ îò íèçêîñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ ê âûñîêîñïèíîâîìó: â îáëàñòè ñâåðõñèëüíûõ ïîëåéêàæäûé èç òðåõ ïåðåõîäîâ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñîâîêóïíîñòü äâóõ áëèçêîëåæàùèõ ïåðåõîäîâ.PACS: 75.50.Xx, 75.25.+z, 75.30.Et, 75.45.+j1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåå âðåìÿ ìàãíèòíûå ìîëåêóëÿðíûåíàíîêëàñòåðû ÿâëÿþòñÿ îáúåêòîì èíòåíñèâíûõýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé,÷òî îáúÿñíÿåòñÿ èõ óíèêàëüíûìè �èçè÷åñêèìèñâîéñòâàìè è (èëè) çàìàí÷èâûìè ïåðñïåêòèâàìèèõ ïðàêòè÷åñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ â çàïîìèíàþùèõóñòðîéñòâàõ áîëüøîé ïëîòíîñòè è â êâàíòîâûõêîìïüþòåðàõ. Â òàêèõ íàíîêëàñòåðàõ îñîáåííîàêòèâíî èññëåäóþòñÿ ìàêðîñêîïè÷åñêèå êâàíòîâûåÿâëåíèÿ, òàêèå êàê ìàêðîñêîïè÷åñêàÿ êâàíòîâàÿêîãåðåíòíîñòü è ìàêðîñêîïè÷åñêîå êâàíòîâîå òóí�íåëèðîâàíèå (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòû [1�3℄ è ññûëêèâ íèõ).Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äî íåäàâíåãî âðåìåíè áî�ëåå àêòèâíî èññëåäîâàëèñü ìàêðîñêîïè÷åñêèå êâàí�òîâûå ÿâëåíèÿ â ìàãíèòíûõ ìîëåêóëÿðíûõ íàíîêëà�ñòåðàõ ñ ñóììàðíûì öåëûì ñïèíîì. Îò÷àñòè ýòî ñâÿ�çàíî ñ ñèíòåçîì òàêèõ óäîáíûõ äëÿ èññëåäîâàíèÿìàãíèòíûõ ìîëåêóëÿðíûõ íàíîêëàñòåðîâ, êàê Mn12è Fe8 (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòó [3℄ è ññûëêè â íåé). Â*E-mail: aip�2001�mail.ru

ìîëåêóëÿðíûõ ìàãíèòíûõ íàíîêëàñòåðàõ ñ áîëüøèìñóììàðíûì öåëûì ñïèíîì (òèïà Mn12 èëè Fe8) ñâÿ�çàííûå ñ òóííåëèðîâàíèåì ñïèíà ñòóïåíüêè íà ïåò�ëå ãèñòåðåçèñà ìîæíî îáúÿñíèòü íà îñíîâå ìóëüòè�ïëåòíîãî ïðèáëèæåíèÿ, íå ó÷èòûâàÿ ïåðåõîäû ìåæ�äó ñîñòîÿíèÿìè ñ ðàçëè÷íûì ñóììàðíûì ñïèíîì.Îäíàêî äëÿ íàèáîëåå ãëóáîêîãî ïîíèìàíèÿ �èçèêèìàãíèòíûõ íàíîêëàñòåðîâ ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ èñ�ñëåäîâàíèå êëàñòåðîâ ñ ïîëóöåëûì ñïèíîì. Ñîãëàñ�íî òåîðåìå Êðàìåðñà, ñâîéñòâà ñèñòåì ñ ïîëóöåëûìñïèíîì ìîãóò êà÷åñòâåííî îòëè÷àòüñÿ îò òàêîâûõ âñëó÷àå öåëîãî ñïèíà. Ïîëèîêñîâàíàäàò V15 ÿâëÿåò�ñÿ ïðèìåðîì òàêîãî íàíîêëàñòåðà. Îí ïðåäñòàâëÿåòçíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ äëÿ èçó÷åíèÿ ìîëåêóëÿðíîãîìàãíåòèçìà, òàê êàê â íåì ïðîÿâëÿþòñÿ âåñüìà èí�òåðåñíûå ÿâëåíèÿ: ìåäëåííàÿ ðåëàêñàöèÿ íàìàãíè�÷åííîñòè ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå è êâàíòîâûå êîãå�ðåíòíûå ý��åêòû [4, 5℄. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî ñòè�ìóëèðîâàëî èíòåðåñ, ïðîÿâëåííûé èññëåäîâàòåëÿìèê ýòîìó ìîëåêóëÿðíîìó ìàãíèòíîìó íàíîêëàñòåðó.Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî çàâèñèìîñòè ìàã�íèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè V15 îò òåìïåðàòóðû ïî�ëó÷åíû â ðàáîòàõ [6, 7℄. Èññëåäîâàíèþ äèíàìèêèïðîöåññîâ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ â ñëàáûõ ïîëÿõ è âîç�697



Â. Â. Êîñòþ÷åíêî, À. È. Ïîïîâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 4 (10), 2008íèêàþùèõ ïðè ýòîì ïåòåëü ãèñòåðåçèñà ïîñâÿùåíûðàáîòû [4; 5; 8�11℄. Ïîÿâëåíèå ýòèõ ïåòåëü îáû÷íîñâÿçûâàþò ñ âçàèìîäåéñòâèåì ñ �îíîííîé ïîäñèñòå�ìîé [4, 5℄, íî åñòü è àëüòåðíàòèâíîå îáúÿñíåíèå [12℄.Íî ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå ìàãíèòíîãî ìî�ëåêóëÿðíîãî íàíîêëàñòåðà V15 íå îãðàíè÷èâàåòñÿèçó÷åíèåì ïðîöåññîâ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ. Èñïîëüçó�þòñÿ òàêæå ìåòîäû ÿäåðíîãî ìàãíèòíîãî ðåçîíàí�ñà [13�18℄, ýëåêòðîííîãî ïàðàìàãíèòíîãî ðåçîíàí�ñà [6, 7, 19℄, íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ [20, 21℄,ðåíòãåíîâñêîé è îïòè÷åñêîé ñïåêòðîñêîïèè [22, 23℄,ðåçîíàíñíîãî ïîãëîùåíèÿ �îíîíîâ [24℄ è ìåòîä èñ�ñëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ â ñèëüíûõìàãíèòíûõ ïîëÿõ [25�27℄. Òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâà�íèÿ â ýòîé îáëàñòè òàêæå âåäóòñÿ î÷åíü àêòèâíî.Áîëüøèíñòâî ðàáîò ïîñâÿùåíî ðàñ÷åòàì ýíåðãåòè÷å�ñêèõ ñïåêòðîâ ñïèíîâîé ïîäñèñòåìû V15 [28�35℄ íàîñíîâå òðåõñïèíîâîé è ïÿòíàäöàòèñïèíîâîé ìîäåëåéäëÿ îáúÿñíåíèÿ ðàñùåïëåíèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ èïðîöåññîâ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ â ñèëüíûõ ïîëÿõ. Â ðà�áîòàõ [36, 37℄ ðàññ÷èòàíû êîíñòàíòû îáìåííîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ íà îñíîâå ïåð�âûõ ïðèíöèïîâ. Ý��åêò ßíà �Òåëëåðà â V15 òåî�ðåòè÷åñêè èññëåäîâàí â ðàáîòàõ [38, 39℄. Òàêèì îá�ðàçîì, ìàãíèòíûé ìîëåêóëÿðíûé íàíîêëàñòåð V15âûçûâàåò áîëüøîé èíòåðåñ è åãî ñâîéñòâà àêòèâíîèçó÷àþòñÿ.Ìàãíèòíûå ìîëåêóëÿðíûå íàíîêëàñòåðû ïðåä�ñòàâëÿþò ñîáîé ìîëåêóëÿðíûå êðèñòàëëû. Êàæäàÿìîëåêóëà ñîäåðæèò îêðóæåííîå ëèãàíäàìè ÿäðî,êîòîðîå ñîñòîèò èç ìàãíèòíûõ èîíîâ ðåäêîçåìåëü�íûõ èëè ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ. Ìåçîñêîïè÷åñêèåñâîéñòâà òàêèõ íàíîêëàñòåðîâ â çíà÷èòåëüíîé ñòå�ïåíè îáóñëîâëåíû îñîáåííîñòÿìè åãî îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ, êîòîðîå �îðìèðóåòñÿ â ðåçóëüòàòå îáìåí�íûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó ìàãíèòíûìè èîíàìè. Âïîäàâëÿþùåì áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ýòî âçàèìîäåé�ñòâèå àíòè�åððîìàãíèòíîå. Òàêèì îáðàçîì, ìàãíèò�íûå ìîëåêóëÿðíûå íàíîêëàñòåðû ïðåäñòàâëÿþò ñî�áîé �åððèìàãíåòèêè íà ìîëåêóëÿðíîì óðîâíå. Îá�ìåííîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ìàãíèòíûìè èîíàìèâíóòðè ìîëåêóëû (ïîðÿäêà 102 K) íàìíîãî ïðåâû�øàåò âåëè÷èíó âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ñïèíàìè â ñî�ñåäíèõ ìîëåêóëàõ (ïîðÿäêà 10�3 K), ïîýòîìó ïåðå�õîäû ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè ñ ðàçëè÷íûì ñóììàðíûìñïèíîì òðåáóþò áîëüøèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ çàòðàò (îò102 K è âûøå [25℄).Ñ ïðèíöèïèàëüíî èíîé ñèòóàöèåé ìû ñòàëêèâà�åìñÿ â ìîëåêóëÿðíîì ìàãíèòíîì íàíîêëàñòåðå V15.Âàæíûì ñâîéñòâîì ïîëèîêñîâàíàäàòà V15 ÿâëÿåòñÿòî, ÷òî íåïîñðåäñòâåííîå îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèåìåæäó ñïèíàìè öåíòðàëüíîãî òðåóãîëüíèêà â ìîëå�
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Ñòðóêòóðà îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé â ìàãíèòíîììîëåêóëÿðíîì íàíîêëàñòåðå V15. Ëèíèè ïðåäñòàâ-ëÿþò îáìåííûå ñâÿçè ïàð èîíîâ ij (i; j = 1; : : : ; 15)ñî ñïèíàìè Si, Sj â ñîîòâåòñòâèè ñ �îðìóëîé (1)êóëå, îáðàçîâàííîãî èîíàìè 7, 8, 9 (ðèñóíîê), ïðàê�òè÷åñêè îòñóòñòâóåò. Ýòî îáóñëîâëåíî òåì, ÷òî îá�ìåííàÿ ñâÿçü ìåæäó ýòèìè ñïèíàìè ÿâëÿåòñÿ î÷åíü¾äëèííîé¿ (ïîðÿäêà 10�A): V�O�As�O�As�O�V. Îá�ìåííûé èíòåãðàë äëÿ òàêîé ñâÿçè, ñîãëàñíî îöåí�êàì [20℄, äîëæåí áûòü ìíîãî ìåíüøå ÷åì 0.7 ìýÂ(ò. å. íå ìîæåò ïðåâûøàòü 1 Ê). Ïîýòîìó âçàèìî�äåéñòâèå ìåæäó ñïèíàìè öåíòðàëüíîãî òðåóãîëüíè�êà îïðåäåëÿåòñÿ èõ îáìåííûìè âçàèìîäåéñòâèÿìèñî ñïèíàìè âåðõíåãî è íèæíåãî øåñòèóãîëüíèêîâ.Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ñòðóêòóðà ñïåêòðà âáëèçè îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãåòè÷åñêîé øêàëîé ïîðÿäêà1 K è ñâîéñòâà íàíîêëàñòåðà â ñëàáûõ ìàãíèòíûõïîëÿõ îïðåäåëÿþòñÿ îáìåííûìè âçàèìîäåéñòâèÿìèñî øêàëîé ïîðÿäêà 102 Ê (ïîäðîáíåå ñì. ðàáîòó [6℄).Ýòî âàæíîå îòëè÷èå V15 îò îòìå÷åííûõ âûøå ìàã�íèòíûõ ìîëåêóëÿðíûõ íàíîêëàñòåðîâ ñ áîëüøèìñïèíîì.Õîòÿ âåëè÷èíà îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæ�äó èîíàìè V ÿâëÿåòñÿ �àêòîðîì, îïðåäåëÿþùèì ïî�âåäåíèå íàíîêëàñòåðà V15 êàê â ñèëüíûõ, òàê è âñëàáûõ ïîëÿõ, ÿñíîñòè â ýòîì âîïðîñå íåò äî ñèõïîð. Áûëè âûïîëíåíû ðàñ÷åòû âåëè÷èíû îáìåííûõêîíñòàíò ñ ïîìîùüþ ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ [36, 37℄, íîòî÷íîñòü ýòèõ ðàñ÷åòîâ ÿâíî íåäîñòàòî÷íà, òàê êàê698



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 4 (10), 2008 Îáìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ è ñïèíîâûå ñîñòîÿíèÿ : : :íåò ñîãëàñèÿ íå òîëüêî â ÷èñëåííûõ çíà÷åíèÿõ îá�ìåííûõ êîíñòàíò, íî äàæå â èõ çíàêàõ. Ïðåäïðè�íèìàëèñü ïîïûòêè îïðåäåëèòü âåëè÷èíû îáìåííûõêîíñòàíò íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòèìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè îò òåìïåðàòóðû [6℄ (íè�æå ïîêàçàíî, ÷òî òî÷íîñòü ýòîãî ìåòîäà ñðàâíèòåëü�íî íåâåëèêà) è ïóòåì ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷å�òîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [25; 29; 40℄ (âýòèõ ðàáîòàõ ïðè ðàñ÷åòå ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðàèñïîëüçîâàëñÿ íåïðàâèëüíûé ãàìèëüòîíèàí).Íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûì ìåòîäîì îïðåäåëå�íèÿ îáìåííûõ êîíñòàíò ÿâëÿåòñÿ ïîäáîð òàêèõ èõçíà÷åíèé, êîòîðûå ëó÷øå âñåãî àïïðîêñèìèðóþòýêñïåðèìåíòàëüíóþ çàâèñèìîñòü ìàãíèòíîé âîñïðè�èì÷èâîñòè îò òåìïåðàòóðû. Ïðè ýòîì íåëüçÿ âû�ðàçèòü îáìåííûå êîíñòàíòû ÷åðåç íåïîñðåäñòâåííîèçìåðÿåìûå â ýêñïåðèìåíòå âåëè÷èíû. Êðîìå òî�ãî, íàëè÷èå ïàðàìàãíèòíûõ ïðèìåñåé ñèëüíî âëèÿ�åò íà âåëè÷èíó ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè â ñëà�áûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ. Ñëåäîâàòåëüíî, âîïðîñ îä�íîçíà÷íîãî âûáîðà ïîäõîäÿùåãî íàáîðà îáìåííûõêîíñòàíò îñòàåòñÿ îòêðûòûì. ßðêèì ïðèìåðîì îãðà�íè÷åííîñòè äàííîãî ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ ðàáîòà [41℄ ïîèññëåäîâàíèþ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ìàãíèòíûõ ìîëå�êóëÿðíûõ íàíîêëàñòåðîâ Ni4Mo12. Ïðåäëîæåííûé âíåé ñïèíîâûé ãàìèëüòîíèàí íåïëîõî îïèñûâàåò ýêñ�ïåðèìåíòàëüíóþ çàâèñèìîñòü ìàãíèòíîé âîñïðèèì�÷èâîñòè îò òåìïåðàòóðû, íî äàëüíåéøèå èññëåäî�âàíèÿ ïðîöåññîâ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ â ñèëüíûõ ìàã�íèòíûõ ïîëÿõ ïîêàçàëè, ÷òî äàííûé ãàìèëüòîíèàíâîîáùå íå ïîçâîëÿåò àäåêâàòíî îïèñàòü ìàãíèòíûåñâîéñòâà Ni4Mo12. (�åøåíèå ýòîé ïðîáëåìû äàíî âðàáîòå [42℄.) Èñïîëüçîâàíèå íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿíåéòðîíîâ äëÿ îïðåäåëåíèÿ îáìåííûõ êîíñòàíò âìàãíèòíîì ìîëåêóëÿðíîì íàíîêëàñòåðå (äåòàëüíûéàíàëèç âîçìîæíîñòåé äàííîãî ìåòîäà ïðèâåäåí â ðà�áîòå [43℄) òàêæå âåñüìà ïðîáëåìàòè÷íî. Ïîýòîìó èñ�ñëåäîâàíèå ïðîöåññîâ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ â ñèëüíûõìàãíèòíûõ ïîëÿõ ÿâëÿåòñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñà�ìûì ïðîäóêòèâíûì ìåòîäîì îïðåäåëåíèÿ îáìåííûõêîíñòàíò è î÷åíü àêòèâíî èñïîëüçóåòñÿ â ïîñëåäíååâðåìÿ (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòû [25�27; 42; 44℄ è ññûë�êè â íèõ). È â äàííîé ðàáîòå ïðè îïðåäåëåíèè îáìåí�íûõ êîíñòàíò ìû îñíîâûâàëèñü íà ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ äàííûõ ïî èññëåäîâàíèþ ïðîöåññîâ ïåðåìàãíè�÷èâàíèÿ V15 â ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ [25, 27℄.Âñëåäñòâèå àíòè�åððîìàãíèòíîãî õàðàêòåðà îá�ìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó èîíàìè âàíàäèÿ íèç�êîëåæàùèìè ñîñòîÿíèÿìè êëàñòåðà â îòñóòñòâèåìàãíèòíîãî ïîëÿ ÿâëÿþòñÿ íèçêîñïèíîâûå ñîñòîÿ�íèÿ. Ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïî�ëÿ, êîãäà çååìàíîâñêàÿ ýíåðãèÿ äîñòèãàåò çíà÷åíèé

îáìåííûõ ðàñùåïëåíèé, ïðîèñõîäèò ïîñëåäîâàòåëü�íîñòü ñêà÷êîîáðàçíûõ èçìåíåíèé îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ êëàñòåðà, â ïðîöåññå êîòîðûõ ðàñòåò ñïèí êëàñ�òåðà. Ýòè ñêà÷êîîáðàçíûå èçìåíåíèÿ ïîëíîãî ñïè�íà ñîïðîâîæäàþòñÿ âîçíèêíîâåíèåì àíîìàëèé (ïè�êîâ) íà ýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîéâîñïðèèì÷èâîñòè V15 îò âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïî�ëÿ. Ñðàâíèâàÿ ðàñ÷åòíûå ïîëîæåíèÿ ïèêîâ âîñïðè�èì÷èâîñòè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè, ìîæ�íî îïðåäåëèòü âåëè÷èíû îáìåííûõ êîíñòàíò. Ïðè�ìåðû óñïåøíîãî èñïîëüçîâàíèÿ äàííîãî ìåòîäà äëÿîïðåäåëåíèÿ âåëè÷èíû è õàðàêòåðà îáìåííûõ âçà�èìîäåéñòâèé â íàíîêëàñòåðå ìîæíî íàéòè â ðà�áîòàõ [26; 42; 44℄. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè V15 ïðîâåäåíû â ðàáî�òàõ [5, 25℄.Â ðàáîòå [5℄ ïîëó÷åíà ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ çàâèñè�ìîñòü ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè V15 îò âíåøíåãîìàãíèòíîãî ïîëÿ â ìàãíèòíûõ ïîëÿõ äî 5 Të â äèà�ïàçîíå òåìïåðàòóð îò 0.1 äî 4.2 K. Ñêà÷êîîáðàçíîåèçìåíåíèå ñóììàðíîãî ñïèíà áûëî îáíàðóæåíî ïðèH = 2:8 Të. Îäíàêî ïîëíûé ïðîöåññ ïåðåìàãíè÷è�âàíèÿ íàíîêëàñòåðà ðåàëèçóåòñÿ ëèøü â ñâåðõñèëü�íûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ (H � 102�103 Të). Â ðàáî�òå [25℄ ïðè òåìïåðàòóðå êèïåíèÿ ãåëèÿ â ïîëÿõ äî550 Të áûëè ïðîâåäåíû èçìåðåíèÿ ìàãíèòíîé âîñ�ïðèèì÷èâîñòè êëàñòåðà V15 â ñèëüíûõ ïîëÿõ. ÏðèH = 200 Të è H = 350 Të áûëè îáíàðóæåíû ïèêèìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå ñêà÷�êîîáðàçíîìó èçìåíåíèþ ïîëíîãî ñïèíà. Ñëåäóåò òàê�æå îáðàòèòü âíèìàíèå íà ðåçêîå âîçðàñòàíèå âîñïðè�èì÷èâîñòè â ïîëÿõ âûøå 500 Të, ÷òî, ïî âñåé âèäè�ìîñòè, ñâèäåòåëüñòâóåò î íàëè÷èè òðåòüåãî ïèêà âïîëå H � 600 Të.Â äàííîé ðàáîòå âûïîëíåí ðàñ÷åò êîíñòàíò îá�ìåííîãî ãåéçåíáåðãîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ìàã�íèòíîì ìîëåêóëÿðíîì íàíîêëàñòåðå V15 íà îñíîâåïîëó÷åííûõ â ðàáîòàõ [5, 25℄ ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ ïî èçìåðåíèþ çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñ�ïðèèì÷èâîñòè îò âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Âïåð�âûå ïðåäëîæåí íàáîð îáìåííûõ êîíñòàíò, êîòîðûéïîçâîëÿåò äîáèòüñÿ õîðîøåãî êîëè÷åñòâåííîãî ñî�ãëàñèÿ ìåæäó ðåçóëüòàòàìè òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî ïåðåìàãíè÷èâà�íèþ êëàñòåðà êàê â ñëàáûõ [5℄ (äî 5 Të), òàê è âñèëüíûõ [25℄ (100�550 Të) ìàãíèòíûõ ïîëÿõ.2. ÒÅÎ�ÈßÌîëåêóëà ïîëèîêñîâàíàäàòà V15 èìååò õè�ìè÷åñêóþ �îðìóëó K6[VIV15As6O42H2O℄�8H2O.699



Â. Â. Êîñòþ÷åíêî, À. È. Ïîïîâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 4 (10), 2008Òàáëèöà 1. Ïðåäëàãàâøèåñÿ ðàíåå çíà÷åíèÿ îá-ìåííûõ êîíñòàíòJ , K J1, K J 0, K J2, K J 00, K �àáîòà800 30 30 180 180 [7℄800 150 150 300 300 [45℄910 219 45 134 136 [37℄3368 160 �263 271 184 [36℄Êðèñòàëëû V15 îáëàäàþò òðèãîíàëüíîé ñèììåò�ðèåé (ïðîñòðàíñòâåííàÿ ãðóïïà R3, ïàðàìåòðûðåøåòêè a = 14:029�A, � = 79:26Æ, V = 2632�A3 [45℄).Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ñîäåðæèò äâà êëàñòåðà V15.Êëàñòåð V15 ñîñòîèò èç ïÿòíàäöàòè èîíîâ V4+,êàæäûé èç êîòîðûõ îáëàäàåò ñïèíîì S = 1=2.Èîíû V4+ ðàñïîëîæåíû â âåðøèíàõ äâóõ ïëîñêèõøåñòèóãîëüíèêîâ è îäíîãî òðåóãîëüíèêà ìåæäóíèìè. Ñõåìà îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäóèîíàìè êëàñòåðà ïðèâåäåíà íà ðèñóíêå. Âñå îáìåí�íûå âçàèìîäåéñòâèÿ àíòè�åððîìàãíèòíûå, ïîýòîìóâ îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ïîëíûé ñïèí êëàñòåðà ðà�âåí 1/2. Ñïèíîâûé ãàìèëüòîíèàí ìîëåêóëÿðíîãîêëàñòåðà V15 èìååò âèä [6℄H = H1 +H2 +H3 +H4 +H5 + g�H 15Xi=1 Szi ;H1 = J (S1 � S2+S3 � S4+S5 � S6+S10 � S11 ++ S12 � S13 + S14 � S15) ;H2 = J 0 (S2 � S3+S4 � S5+S1 � S6+S11 � S12 ++ S13 � S14 + S10 � S15) ;H3 = J 00 (S1 � S3 + S3 � S5 + S1 � S5 ++ S11 � S13 + S13 � S15 + S11 � S15) ;H4 = J1 (S2 � S7 + S7 � S10 + S4 � S8 ++ S8 � S12 + S6 � S9 + S9 � S14) ;H5 = J2 (S1 � S7 + S7 � S11 + S3 � S8 ++ S8 � S13 + S5 � S9 + S9 � S15) ;
(1)

ãäå g � 2 � �àêòîð Ëàíäå, � � ìàãíåòîí Áîðà.Ñóùåñòâóåò íåñêîëüêî ðàáîò, â êîòîðûõ ïðèâåäå�íû ðàçíûå çíà÷åíèÿ îáìåííûõ êîíñòàíò (òàáë. 1).×èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîíñòàíò, èñïîëüçîâàâøèåñÿ âðàáîòàõ [25; 29; 40℄, â òàáë. 1 íå ïðèâåäåíû, òàê êàêâ ýòèõ ðàáîòàõ ñïèíîâàÿ ïîäñèñòåìà íàíîêëàñòåðàV15 îïèñûâàëàñü äðóãèì ãàìèëüòîíèàíîì. Ñëåäó�åò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî õîòÿ ïðèâåäåííûå â òàáë. 1çíà÷åíèÿ îáìåííûõ êîíñòàíò èìåþò ïðèáëèæåííûé,

îöåíî÷íûé õàðàêòåð, îáðàùàåò íà ñåáÿ âíèìàíèåèåðàðõèÿ îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé, ñîãëàñíî êîòî�ðîé êîíñòàíòà J ñóùåñòâåííî ïðåâîñõîäèò ïî âåëè�÷èíå îñòàëüíûå îáìåííûå êîíñòàíòû, ÷òî ïîçâîëÿåòèñïîëüçîâàòü òåîðèþ âîçìóùåíèé ïðè ðàñ÷åòå ýíåð�ãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ñïèíîâîé ïîäñèñòåìû ìîëåêó�ëÿðíîãî íàíîêëàñòåðà V15. Â ðàáîòå [5℄ ïîêàçàíî,÷òî â ñëàáûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ (H < 2:8 Të) çíà�÷åíèå ñïèíà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ðàâíî S = 1=2.Ïðè ýòîì ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî ýòî ñîñòîÿíèå �îðìè�ðóåòñÿ ñïèíàìè òîëüêî öåíòðàëüíîãî òðåóãîëüíèêà.Â ïîëå H = 2:8 Të ïðîèñõîäèò ñêà÷êîîáðàçíîå èç�ìåíåíèå ñïèíà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ S = 1=2 íàS = 3=2, ÷òî ïîëíîñòüþ îáóñëîâëåíî èçìåíåíèåìñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé â òðåóãîëüíèêå. Òî÷íûå ðàñ÷å�òû â öåëîì ïîäòâåðæäàþò ýòè ïðåäïîëîæåíèÿ, õîòÿñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â �îðìèðîâàíèè ñîñòîÿíèé ñS = 1=2 è S = 3=2 ïðèíèìàþò îïðåäåëåííîå ó÷à�ñòèå è ñïèíû øåñòèóãîëüíèêîâ (ñì. íèæå). Äàëüíåé�øàÿ òðàíñ�îðìàöèÿ ñïèíîâîé ñòðóêòóðû V15, êîòî�ðàÿ ñâÿçàíà ñ íàìàãíè÷èâàíèåì âåðõíåãî è íèæíåãîøåñòèóãîëüíèêîâ, ïðîèñõîäèò â îáëàñòè óëüòðàñèëü�íûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé. Ïðè ýòîì ñîñòîÿíèÿ ñïèíîââ òðåóãîëüíèêå ïî÷òè íå ìåíÿþòñÿ.Â ïðèáëèæåíèè, êîãäà ñïèíîâûå ñîñòîÿíèÿèîíîâ, ðàñïîëîæåííûõ â òðåóãîëüíèêå, �èêñèðî�âàíû (Sz7 = Sz8 = Sz9 = �1=2), ãàìèëüòîíèàí (1)ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóììó äâóõ îäèíàêîâûõ âêëàäîâîò íèæíåãî è âåðõíåãî øåñòèóãîëüíèêîâ. �àññìîò�ðèì, äëÿ îïðåäåëåííîñòè, ñîñòîÿíèÿ âåðõíåãîøåñòèóãîëüíèêà:~H = ~H1+ ~H2+ ~H3+ ~H4+g� (H+H0) 6Pi=1Szi ;~H1 = J (S1 � S2 + S3 � S4 + S5 � S6) ;~H2 = J 0 (S2 � S3 + S4 � S5 + S1 � S6) ;~H3 = J 00 (S1 � S3 + S3 � S5 + S1 � S5) ;~H4 = 14 (J1�J2) (Sz1�Sz2+Sz3�Sz4+Sz5�Sz6 ) ; (2)ãäå H0 = �J1 + J24g� :Îñíîâíûìè ñëàãàåìûìè ãàìèëüòîíèàíà (2) ÿâëÿþò�ñÿ ~H1, ~H2, ~H3. Èìåííî îíè �îðìèðóþò ýíåðãåòè÷å�ñêèé ñïåêòð ðàññìàòðèâàåìîé ñïèíîâîé ïîäñèñòåìû,óðîâíè êîòîðîãî îïðåäåëÿþòñÿ çíà÷åíèåì ïîëíîãîñïèíà S = 0; 1; 2; 3 ïîäñèñòåìû. Çååìàíîâñêèé ÷ëåíâûçûâàåò ðàñùåïëåíèå ñîîòâåòñòâóþùåãî óðîâíÿ íà2S+1 ïîäóðîâíåé â ý��åêòèâíîì ïîëå H+H0. Ñëà�ãàåìîå ~H4 âíîñèò ìàëûé âêëàä â ýíåðãèþ îñíîâíîãî700



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 4 (10), 2008 Îáìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ è ñïèíîâûå ñîñòîÿíèÿ : : :Òàáëèöà 2. Óðîâíè ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿäëÿ øåñòèóãîëüíèêà â ëèíåéíîì ïî J 0=J è J 00=Jïðèáëèæåíèè (nl � êðàòíîñòü âûðîæäåíèÿ)S E nl0 �94J 11 14 (�5J + J 0 � J 00) 22 14 (�J + 2J 0) 23 34 (J + J 0 + J 00) 1ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû è ïðèâîäèò òîëüêî ê ìàëûì âîç�ìóùåíèÿì ñïåêòðà, êîòîðûé îïðåäåëÿåòñÿ îñíîâíû�ìè ñëàãàåìûìè. Çàäà÷à äèàãîíàëèçàöèè ãàìèëüòîíè�àíà ~H1+ ~H2+ ~H3 ðåøàåòñÿ àíàëèòè÷åñêè òî÷íî. Ñî�îòâåòñòâóþùèå óðîâíè ýíåðãèè E(S; 0) ïðèâåäåíû âÏðèëîæåíèè.Â ìàãíèòíîì ïîëå (2S + 1)-êðàòíîå âûðîæäåíèåóðîâíåé ñíèìàåòñÿ è ìèíèìàëüíîé ýíåðãèåé îáëàäà�åò óðîâåíü, ñîîòâåòñòâóþùèé ìàãíèòíîìó êâàíòîâî�ìó ÷èñëó MS = �S:E (S;H) = E (S; 0)� g� (H +H0)S: (3)Èç âûðàæåíèÿ (3) ñëåäóåò, ÷òî ñ ðîñòîì âíåøíåãîìàãíèòíîãî ïîëÿ ïðîèñõîäèò ïîñëåäîâàòåëüíîå ïåðå�ñå÷åíèå íèæíèõ óðîâíåé E(S;H) ñ ðàçëè÷íûìè çíà�÷åíèÿìè ñïèíà S. Ýòî ïåðåñå÷åíèå óðîâíåé ñîîòâåò�ñòâóåò ïèêó íà çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷è�âîñòè îò âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Òàêèå ïèêè íàýêñïåðèìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðè�èì÷èâîñòè îò ïîëÿ íàáëþäàëèñü â ðàáîòå [25℄. Ïåðå�ñå÷åíèå óðîâíåé E(S;H) è E(S + 1; H) ïðîèñõîäèòïðè H = 1g� [E (S + 1; 0)�E (S; 0)℄�H0: (4)Ïðåäïîëîæèì, ñëåäóÿ äàííûì ðàáîòû [6℄, ÷òîJ 0 < J 00. Òîãäà, åñëè âîñïîëüçîâàòüñÿ èåðàðõèåéîáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé (J � J 0; J 00), â ëèíåé�íîì ïðèáëèæåíèè ïî J 0=J è J 00=J âûðàæåíèÿ äëÿóðîâíåé ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ E(S; 0) èìåþòî÷åíü ïðîñòîé âèä (òàáë. 2).Èñïîëüçóÿ ïðèâåäåííûå â òàáë. 2 äàííûå, ëåãêîâû÷èñëèòü çíà÷åíèÿ ïîëåé, ñîîòâåòñòâóþùèõ ñêà÷�êîîáðàçíûì èçìåíåíèÿì ïîëíîãî ñïèíà:

S = 0! S = 1 :H1 = 14g� (4J + J 0 � J 00 + J1 + J2) ;S = 1! S = 2 :H2 = 14g� (4J + J 0 + J 00 + J1 + J2) ;S = 2! S = 3 :H3 = 14g� (4J + J 0 + 3J 00 + J1 + J2) : (5)
Èç âûðàæåíèé (5) ñëåäóåò, ÷òî ðàññòîÿíèå ìåæäóïèêàìè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè îïðåäåëÿåòñÿòîëüêî îäíèì ïàðàìåòðîì, à èìåííî, J 00:H3 �H2 = H2 �H1 = J 002g�: (6)Ñîãëàñíî äàííûì ðàáîòû [25℄, H2 � H1 = 150 Të,÷òî ñîîòâåòñòâóåò J 00 � 400 Ê. Ïðè ýòîì çíà÷åíèåH1 = 200 Të ñîîòâåòñòâóåò âåëè÷èíå J � 300�350 Ê.Äàííûå îöåíêè ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî ïðèìåíå�íèå òåîðèè âîçìóùåíèé ïî ìàëûì ïàðàìåòðàì J 0=Jè J 00=J ÿâëÿåòñÿ íåêîððåêòíûì è äëÿ ðàñ÷åòà ïîëî�æåíèÿ ïèêîâ âîñïðèèì÷èâîñòè íàíîêëàñòåðà V15 ïî�îðìóëå (4) íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü òî÷íûå âûðà�æåíèÿ äëÿ ýíåðãèè, ïðèâåäåííûå â Ïðèëîæåíèè, àíå ïðèáëèæåííûå âûðàæåíèÿ èç òàáë. 2.Ñîîòíîøåíèÿ (5), (6) è ñîîòâåòñòâóþùèå �îð�ìóëû èç Ïðèëîæåíèÿ èñïîëüçîâàëèñü â êà÷åñòâåîòïðàâíîé òî÷êè äëÿ ïîèñêà îáìåííûõ ïàðàìåò�ðîâ, ïîçâîëÿþùèõ ñîãëàñîâàòü ðåçóëüòàòû òåîðåòè�÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.Çàòåì äëÿ áîëåå òî÷íîãî îïðåäåëåíèÿ îáìåííûõ êîí�ñòàíò òî÷íî âû÷èñëÿëèñü ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ ãàìèëüòîíèàíà (1) ñ ïîìîùüþ ìîäè�èöèðîâàí�íîãî ìåòîäà Ëàíöîøà, êîòîðûé äåòàëüíî îïèñàí âðàáîòàõ [46, 47℄. Âûáîð àëãîðèòìà îáúÿñíÿåòñÿ íåîá�õîäèìîñòüþ ðàñ÷åòà ýíåðãèè è ñòðóêòóðû îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ â ñïèíîâîì ïîäïðîñòðàíñòâå áîëüøîéðàçìåðíîñòè (äî 6435), ÷òî òðåáóåò áîëüøîãî îáúåìàâû÷èñëåíèé. Â ìîäè�èöèðîâàííîì ìåòîäå Ëàíöîøàäëÿ âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íåîá�õîäèìî â íåñêîëüêî ðàç ìåíüøå ìàòðè÷íûõ óìíîæå�íèé, ÷åì â äðóãèõ ìåòîäàõ. Êðîìå òîãî, åãî íàäåæ�íîñòü (íå ïðîèñõîäèò íàêîïëåíèÿ îøèáîê â ïðîöåññåâû÷èñëåíèé) è ïðîñòîòà ðåàëèçàöèè äàþò âîçìîæ�íîñòü ñîçäàòü êîìïàêòíûé ïðîãðàììíûé êîä, ïîç�âîëÿþùèé ý��åêòèâíî ðåøàòü äàííóþ çàäà÷ó. Èñ�ïîëüçîâàíèå ìîäè�èöèðîâàííîãî ìåòîäà Ëàíöîøàïðèâåëî ê óòî÷íåíèþ çíà÷åíèé îáìåííûõ êîíñòàíòè ïîëó÷åíèþ ëó÷øåãî ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè äàííûìè.701



Â. Â. Êîñòþ÷åíêî, À. È. Ïîïîâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 4 (10), 2008Òàáëèöà 3. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòèäëÿ ìàãíèòíîãî ìîëåêóëÿðíîãî íàíîêëàñòåðà V15 ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ îáìåííûõ êîíñòàíòHexp, Të [1; 2℄ 2.8 200 350 ? ?Htheor, Tëa) 2.8 199.3 203.2 344.4 355.1 574.6 580.6Htheor, Tëb) 3.0 591.6 599.1 665.6 679.1 767.9 776.0Htheor, Të) 3.9 601.5 614.4 737.5 766.7 941.7 960.3Htheor, Tëd) 0.8 725.8 728.7 774 777.1 833.1 833.9Ïðèìå÷àíèÿ. a) Ïðè J = 345 K, J 0 = 150 K, J1 = 60 K, J 00 = 280 K, J2 = 118 K (äàííàÿ ðàáîòà); b) ïðèJ = 800 K, J 0 = J1 = 30 K, J 00 = J2 = 180 K [7℄; ) ïðè J = 800 K, J 0 = J1 = 150 K, J 00 = J2 = 300 K [45℄;d) ïðè J = 910 K, J 0 = 45 K, J1 = 219 K, J 00 = 136 K, J2 = 134 K [37℄.Â òàáë. 3 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîëî�æåíèÿ ïèêîâ ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè äëÿ íàáî�ðîâ îáìåííûõ êîíñòàíò, ïðåäëîæåííûõ â äàííîé ðà�áîòå è â äðóãèõ ðàáîòàõ [7; 37; 45℄. Èç ýòèõ äàííûõñëåäóåò, ÷òî íè îäèí èç íàáîðîâ îáìåííûõ êîíñòàíòðàáîò [7; 37; 45℄ íå ïðèâîäèò ê ñîãëàñèþ ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè äàííûìè íå òîëüêî â îáëàñòè ñèëü�íûõ ïîëåé, íî è â îáëàñòè ñëàáûõ ïîëåé. Ïðåäëî�æåííûé â íàøåé ðàáîòå íàáîð îáìåííûõ êîíñòàíò(J = 345 Ê, J 0 = 150 Ê, J1 = 60 Ê, J 00 = 280 Ê,J2 = 118 Ê) ïîçâîëèë ïîëó÷èòü õîðîøåå ñîãëàñèåìåæäó ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ è ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè äàííûìè âî âñåì äèàïàçîíå ïîëåé.�àñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî â ïîëíîì ñîîòâåòñòâèèñ òåîðåìîé Êðàìåðñà [48℄ îñíîâíîå ñîñòîÿíèå âûðî�æäåíî (â îòñóòñòâèå âíåøíåãî ïîëÿ) ïðè ëþáîì íà�áîðå îáìåííûõ êîíñòàíò. Ýòèì íàíîêëàñòåðû ñ ïîëó�öåëûì ñïèíîì êà÷åñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò íàíîêëà�ñòåðîâ ñ öåëûì ñïèíîì. Íàïðèìåð, â Ni4Mo12 [42℄îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ âûðîæäåííûì íå ïðèâñåõ çíà÷åíèÿõ îáìåííûõ êîíñòàíò.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ òàêæå ïîäòâåðæäàþò ïðåä�ïîëîæåíèå î íåïðèìåíèìîñòè òåîðèè âîçìóùåíèé ïîìàëûì ïàðàìåòðàì J 0=J , J 00=J , òàê êàê, íàïðèìåð,âòîðîé ïàðàìåòð èìååò äîâîëüíî áîëüøóþ âåëè÷è�íó, J 00=J � 0:8, äëÿ äàííîãî íàáîðà îáìåííûõ êîí�ñòàíò.Õàðàêòåðíîå êà÷åñòâåííîå îòëè÷èå ðåçóëüòàòîâ÷èñëåííîãî ñ÷åòà îò ðåçóëüòàòîâ ïðèáëèæåííûõ àíà�ëèòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, ïðèâåäåííûõ âûøå, çàêëþ÷à�åòñÿ â òîì, ÷òî ïåðåõîä èç ñîñòîÿíèÿ íàíîêëàñòåðàñ ïîëíûì ñïèíîì S� = 3=2 â ñîñòîÿíèå S� = 15=2 âñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ ïðîèñõîäèò íå ÷åðåç òðèñêà÷êà ñ �S = 2, à ÷åðåç øåñòü ñêà÷êîâ ñ �S = 1.

Òàáëèöà 4. Ñðåäíèå çíà÷åíèÿ ñïèíîâ â øå-ñòèóãîëüíèêàõ è òðåóãîëüíèêå ïðè J = 345 K,J 0 = 150 K, J1 = 60 K, J 00 = 280 K, J2 = 118 KS� Âåðõíèéøåñòèóãîëüíèê Íèæíèéøåñòèóãîëüíèê Òðåóãîëüíèê1/2 0.007 0.007 0.4863/2 0.02 0.02 1.465/2 0.53 0.53 1.447/2 1.02 1.02 1.469/2 1.53 1.53 1.4411/2 2.01 2.01 1.4813/2 2.51 2.51 1.4815/2 3.0 3.0 1.5Îäíàêî ýòè øåñòü ñêà÷êîâ ðàçáèâàþòñÿ íà òðè ïàðû:S� = 32 ! S� = 52 ; S� = 52 ! S� = 72 ;S� = 72 ! S� = 92 ; S� = 92 ! S� = 112 ;S� = 112 ! S� = 132 ; S� = 132 ! S� = 152 :�àññòîÿíèå ìåæäó ïèêàìè â êàæäîé ïàðå ïîðÿäêàíåñêîëüêèõ òåñëà. Ïîýòîìó ïðè ýêñïåðèìåíòàëüíûõèññëåäîâàíèÿõ â ìåãàãàóñíûõ ïîëÿõ äâà ïèêà èç êàæ�äîé ïàðû ñëèâàþòñÿ â îäèí è ýêñïåðèìåíòàëüíî îá�íàðóæèòü ýòî ðàñùåïëåíèå î÷åíü ñëîæíî. ×òîáûïðîÿñíèòü �èçè÷åñêóþ ïðèðîäó ýòîãî ðàçëè÷èÿ, ìûïðèâåëè â òàáë. 4 ñðåäíèå çíà÷åíèÿ ñïèíîâ â øåñòè�óãîëüíèêàõ è òðåóãîëüíèêå. Ïðèâåäåííûå â òàáë. 4äàííûå ïîêàçûâàþò, ÷òî ðàññìîòðåííûé âûøå ñöå�íàðèé ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ V15 â ìàãíèòíîì ïîëå â702



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 4 (10), 2008 Îáìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ è ñïèíîâûå ñîñòîÿíèÿ : : :îñíîâíûõ ÷åðòàõ ïðàâèëüíî îïèñûâàåò èçó÷àåìûéïðîöåññ. �àçëè÷èÿ çàêëþ÷àþòñÿ â äåòàëÿõ. Òàê, âñëàáûõ ïîëÿõ (H < 2:8 Òë) ñðåäíåå çíà÷åíèå ñïèíàòðåóãîëüíèêà õîòÿ è áëèçêî ê 1=2, íî âñå æå ñëåãêàîòëè÷àåòñÿ îò ýòîé âåëè÷èíû. Â ñèëüíûõ ìàãíèòíûõïîëÿõ ñðåäíåå çíà÷åíèå ñïèíà òðåóãîëüíèêà ñëåãêàîòëè÷àåòñÿ îò 3=2. Ýòè íåáîëüøèå ðàçëè÷èÿ ÿâëÿ�þòñÿ ñëåäñòâèåì ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñïè�íîâûõ ïîäñèñòåì âåðõíåãî è íèæíåãî øåñòèóãîëüíè�êîâ ÷åðåç ïîäñèñòåìó ñïèíîâ öåíòðàëüíîãî òðåóãîëü�íèêà. Íàèáîëåå âàæíûì ïðîÿâëåíèåì ýòîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ ÿâëÿåòñÿ ðàñùåïëåíèå ïèêîâ ñî ñêà÷êîîá�ðàçíûì èçìåíåíèåì ïîëíîãî ñïèíà íà �S = 2 íàäâà áëèçêèõ ïèêà, â êàæäîì èç êîòîðûõ �S = 1.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ïðè èñïîëüçîâàíèè ïðåäëîæåí�íûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå îáìåííûõ ïàðàìåòðîâ ðàñ�÷åò ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè êëàñòåðà V15 äàåòåùå îäíó ïàðó áëèçêîðàñïîëîæåííûõ ïèêîâ â ïîëÿõH = 575 Të è H = 581 Të.3. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîâåäåí ðàñ÷åò ýíåðãåòè÷å�ñêîãî ñïåêòðà ñèñòåìû ñïèíîâ èîíîâ âàíàäèÿ ìàã�íèòíîãî íàíîêëàñòåðà V15 â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåò�ðîâ îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó èîíàìè. Ïðî�àíàëèçèðîâàí ïîëíûé ïðîöåññ òðàíñ�îðìàöèè ñïè�íîâîé ñòðóêòóðû íàíîêëàñòåðà âî âíåøíåì ìàãíèò�íîì ïîëå. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ýòîò ïðîöåññ ïðîèñõî�äèò ïîñðåäñòâîì ðÿäà íåýêâèäèñòàíòíûõ êâàíòîâûõñêà÷êîâ. Â ñâåðõñèëüíûõ ïîëÿõ ýòîò ðÿä îáëàäàåòòîíêîé ñòðóêòóðîé è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñîâîêóï�íîñòü òðåõ äîñòàòî÷íî óäàëåííûõ (íà ðàññòîÿíèÿ150 Të è 230 Të) äðóã îò äðóãà ïàð áëèçêîëåæàùèõ(2�10 Të) ñêà÷êîâ. Êàæäûé èç òàêèõ ñêà÷êîâ ïðî�èñõîäèò ñ èçìåíåíèåì ñïèíà íà åäèíèöó è ïðè íèç�êèõ òåìïåðàòóðàõ ñîïðîâîæäàåòñÿ ðåçêîé àíîìàëè�åé (ïèêîì) ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè. Â íàñòîÿ�ùåé ðàáîòå îïðåäåëåíû ïîëîæåíèÿ ïèêîâ âîñïðèèì�÷èâîñòè â çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èí îáìåííûõ ïàðà�ìåòðîâ. Ïðîâåäåíî ñîïîñòàâëåíèå òåîðåòè÷åñêèõ ðå�çóëüòàòîâ ñ îïûòíûìè äàííûìè, ïîëó÷åííûìè äëÿV15, è íàéäåí íàáîð îáìåííûõ êîíñòàíò, ïîçâîëèâ�øèé ïîëó÷èòü õîðîøåå êîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå òåî�ðèè è ýêñïåðèìåíòà. Êàæäàÿ èç äâóõ îáíàðóæåííûõâ ñâåðõñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ àíîìàëèé âîñïðè�èì÷èâîñòè ÿâëÿåòñÿ, ïî âñåé âèäèìîñòè, ñëåäñòâèåìïàðû áëèçêî ðàñïîëîæåííûõ ïåðåõîäîâ, ðàçðåøèòüêîòîðûå ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîêà íå óäàëîñü. Îòìå�òèì òàêæå, ÷òî ïèêè âîñïðèèì÷èâîñòè, çàâåðøàþ�ùèå ïðîöåññ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ íàíîêëàñòåðà V15,

äîëæíû íàáëþäàòüñÿ â ïîëÿõ âáëèçè 600 Të, ÷òîÿâëÿåòñÿ âïîëíå äîñòèæèìûì ïðè èñïîëüçîâàíèè ñî�âðåìåííûõ ìåòîäîâ ãåíåðàöèè ñâåðõñèëüíûõ ïîëåé.Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÂ äàííîì Ïðèëîæåíèè ïðèâåäåíû òî÷íûå àíàëè�òè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ óðîâíåé ýíåðãèè ãàìèëüòî�íèàíà~H1 + ~H2 + ~H3 = J (S1 � S2 + S3 � S4 + S5 � S6) ++ J 0 (S2 � S3 + S4 � S5 + S1 � S6) ++ J 00 (S1 � S3 + S3 � S5 + S1 � S5) : (7)Óðîâíè ýíåðãèè ãàìèëüòîíèàíà (7):1. S = 3 E = 34 (J + J 0 + J 00) :2. S = 2E1 = 34 (J + J 0 + J 00) ; E2 = 14 (�J � J 0 + 3J 00) ;E3;4 = 14 �J + J 0 �q4 (J2 � JJ 0 + J21 ) + 9J22 � ;E5;6 = E3;4:3. S = 1E1 = 34 (J + J 0 + J 00) ; E2 = 14 (�J � J 0 + 3J 00) ;E3;4 = 14 �J + J 0 �q4 (J2 � JJ 0 + J21 ) + 9J22� ;E5;6 = E3;4;E7 = R1 + 3rQ1 +qQ21 � P 31 + 3rQ1 �qQ21 � P 31 ;E8;9 = R1 �� 12  3rQ1 +qQ21 � P 31 + 3rQ1 �qQ21 � P 31 !�� ip32  3rQ1 +qQ21 � P 31 � 3rQ1 �qQ21 � P 31 ! ;E10 = R2 + 3rQ2 +qQ22 � P 32 + 3rQ2 �qQ22 � P 32 ;703



Â. Â. Êîñòþ÷åíêî, À. È. Ïîïîâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 4 (10), 2008E11;12 = R2 �� 12  3rQ2 +qQ22 � P 32 + 3rQ2 �qQ22 � P 32 !�� ip32  3rQ2 +qQ22 � P 32 � 3rQ2 �qQ22 � P 32 ! ;E13;14;15 = E10;11;12;ãäå R1 = �14 (J + J 0 + J 00) ;P1 = 13 �J2 � JJ 00 � J 0J 00 + J 02�+ 14J 002;Q1 = 14J2 (�J 0 + J 00)� 14J �J 02 � J 0J 00 + J 002�++ 18J 00 �2J 02 � 2J 0J 00 + J 002� ;R2 = �14 (J + J 0 + J 00) ;P2 = 13J2� 112J (3J 0 + J 00)+ 112 �4J 02 + 3J 002 � J 0J 00� ;Q2 = 18J2 (J 0 � J 00) + 116J �2J 02 � J 002 + J 0J 00�++ 116J 00 ��2J 02 + 2J 002 � J 0J 00� :4. S = 0E1 = 34 (J + J 0 + J 00) ; E2 = 14 (�J � J 0 + 3J 00) ;E3;4 = 14 �J + J 0 �q4 (J2 � JJ 0 + J21 ) + 9J22 � ;E5;6 = E3;4;E7 = R1 + 3rQ1 +qQ21 � P 31 + 3rQ1 �qQ21 � P 31 ;E8;9 = R1 �� 12  3rQ1 +qQ21 � P 31 + 3rQ1 �qQ21 � P 31 !�� ip32  3rQ1 +qQ21 � P 31 � 3rQ1 �qQ21 � P 31 ! ;E10 = R2+ 3rQ2+qQ22�P 32+ 3rQ2�qQ22�P 32 ;
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