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ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ ÔÎ�ÌÈ�ÎÂÀÍÈß ÌÀ�ÍÈÒÍÎÉ ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÛÂ Î�ÁÈÒÀËÜÍÎ-ÂÛ�ÎÆÄÅÍÍÎÌ ÌÀÍ�ÀÍÈÒÅ BiMnO3Ë. Ý. �îí÷àðü a;b*, Ò. Î. Íèêèòèíà a, À. Å. Íèêè�îðîâ aaÓðàëüñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò èì. ïåðâîãî Ïðåçèäåíòà �îññèè Á.Í.Åëüöèíà620002, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿbÓðàëüñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò ïóòåé ñîîáùåíèÿ620034, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÑòàòüÿ íàïèñàíà ïî ìàòåðèàëàì äîêëàäàíà 36-ì Ñîâåùàíèè ïî �èçèêå íèçêèõ òåìïåðàòóð(Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, 2�6 èþëÿ 2012 ã.)Òåîðåòè÷åñêè èññëåäîâàíà îðáèòàëüíàÿ ñòðóêòóðà è ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå ÿí-òåëëåðîâñêîãî ìóëüòè-�åððîèêà BiMnO3. Ïîêàçàíî, ÷òî îðáèòàëüíàÿ ñòðóêòóðà çàâèñèò íå òîëüêî îò áëèæàéøåãî êèñëîðîäíîãîîêðóæåíèÿ èîíà ìàðãàíöà, íî è îò ñëåäóþùèõ ñîñåäåé. Îðáèòàëüíàÿ ñòðóêòóðà ñóùåñòâåííî âëèÿåò íàìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó, êîòîðàÿ �îðìèðóåòñÿ â ðåçóëüòàòå êîíêóðåíöèè �åððîìàãíèòíîãî è àíòè�åððî-ìàãíèòíîãî îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé.DOI: 10.7868/S00444510130501691. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈíòåðåñ ê ÿí-òåëëåðîâñêèì ìàãíèòíûì îêñèäàìðàçâèâàåòñÿ áëàãîäàðÿ ðÿäó îñîáåííûõ ñâîéñòâ, êî�òîðûå ìîãóò îäíîâðåìåííî íàáëþäàòüñÿ â ýòèõ êðè�ñòàëëàõ: ýòî íå òîëüêî êîëîññàëüíîå ìàãíèòîñîïðî�òèâëåíèå, íî è áîëüøîå êîëè÷åñòâî ñòðóêòóðíûõ èìàãíèòíûõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ, ïðîèñõîäÿùèõ ïîäâëèÿíèåì òåìïåðàòóðû, ìàãíèòíîãî è ýëåêòðè÷åñêî�ãî ïîëåé, äàâëåíèÿ. Íåîáû÷íûå ñâîéñòâà ýòèõ ñî�åäèíåíèé îáóñëîâëåíû ñèëüíîé âçàèìîñâÿçüþ êðè�ñòàëëè÷åñêîé, çàðÿäîâîé, îðáèòàëüíîé è ìàãíèò�íîé ñòðóêòóð. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ àêòèâíî ñòàëèèçó÷àòüñÿ ìóëüòè�åððîýëåêòðè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ.Â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ ìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå ñî�ñóùåñòâóåò ñî ñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèåé. Ñîåäèíå�íèå BiMnO3 òàêæå ðàññìàòðèâàåòñÿ âî ìíîãèõ èñ�ñëåäîâàíèÿõ êàê ìóëüòè�åððîýëåêòðè÷åñêîå [1�6℄.Îäíàêî ñîãëàñíî ïîñëåäíèì ýêñïåðèìåíòàì [7; 8℄ýòîò �åððîìàãíèòíûé êðèñòàëë îáëàäàåò ñèììåòðè�åé C2=
, ÷òî èñêëþ÷àåò íàëè÷èå ñïîíòàííîé ïîëÿ�ðèçàöèè [5�9℄. Âíåøíèå âîçäåéñòâèÿ (òåìïåðàòóðà,äàâëåíèå) ìåíÿþò ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó êðèñòàë�ëà [8; 9℄, ñòàáèëèçèðóÿ àíòè�åððîìàãíåòèçì. Íåñòå�*E-mail: lyudmila.gon
har�usu.ru

õèîìåòðèÿ îáðàçöà ïî êèñëîðîäó òàêæå ñèëüíî âëè�ÿåò íà êðèñòàëëè÷åñêóþ è ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðû,óâåëè÷åíèå êîëè÷åñòâà èîíîâ êèñëîðîäà âëå÷åò çàñîáîé èçìåíåíèå �åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ íààíòè�åððîìàãíèòíîå [10℄.Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî â ìàíãàíèòå âèñìóòà, òàê æåêàê è âî ìíîãèõ ðåäêîçåìåëüíûõ ìàíãàíèòàõ, èìååò�ñÿ îðáèòàëüíàÿ ñòðóêòóðà è êîíêóðèðóþùèå îáìåí�íûå âçàèìîäåéñòâèÿ è ñâÿçàííàÿ ñ ýòèì ìàãíèòíàÿ�ðóñòðàöèÿ [5�8℄.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèåâëèÿíèÿ îðáèòàëüíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ íà ìàãíèòíóþñòðóêòóðó ïðè íàëè÷èè êîíêóðèðóþùèõ îáìåííûõâçàèìîäåéñòâèé.2. Ê�ÈÑÒÀËËÈ×ÅÑÊÀß È Î�ÁÈÒÀËÜÍÀßÑÒ�ÓÊÒÓ�Û BiMnO3Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè èññëåäî�âàíèÿìè ðàáîò [7; 8℄, êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñèììåòðèÿìàíãàíèòà âèñìóòà îïèñûâàåòñÿ ãðóïïîé C2=
. Ýòîìîíîêëèííàÿ ãðóïïà, âåêòîðû îñíîâíûõ ïåðèîäîâðåøåòêè â êîòîðîé íå îðòîãîíàëüíû. Äàííûå ýêñïå�ðèìåíòà [8℄ ïðèâåäåíû â òàáë. 1, 2.Ýòà ñòðóêòóðà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîþ èñêàæåí�íóþ ñòðóêòóðó ïåðîâñêèòà, â êîòîðîì èîí Mn3+â îêòàýäðè÷åñêîì îêðóæåíèè èìååò îðáèòàëü�935



Ë. Ý. �îí÷àðü, Ò. Î. Íèêèòèíà, À. Å. Íèêè�îðîâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 5, 2013Òàáëèöà 1. Ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêèBiMnO3a, �A b, �A 
, �A � � 
9.5473 5.6167 9.8699 90Æ 110Æ 90ÆÒàáëèöà 2. Êîîðäèíàòû èîíîâ â äîëÿõ ïîñòîÿííîéðåøåòêè êðèñòàëëà BiMnO3 äëÿ ãðóïïû ñèììåòðèèC2=
Èîí x y zBi (4f) 0.1375 0.2114 0.1269Mn1 (2e) 0.0 0.219 0.75Mn2 (2d) 0.25 0.25 0.5O1 (4f) 0.097 0.173 0.578O2 (4f) 0.145 0.568 0.366O3 (4f) 0.356 0.547 0.166íî-âûðîæäåííîå îñíîâíîå ñîñòîÿíèå 5E. Â ýòîìñëó÷àå îðáèòàëüíîå âûðîæäåíèå ìîæåò áûòü ñíÿòîçà ñ÷åò ý��åêòà ßíà �Òåëëåðà [10℄. Â êðèñòàëëåïðåäñêàçûâàåòñÿ íàëè÷èå îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðû[5�8℄. Íà êàæäîì èîíå ìàðãàíöà âîëíîâàÿ �óíêöèÿîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ èìååò âèä [11℄ n = sin �n2 j�in + 
os �n2 j"in; (1)ãäå j�in, j"in � ñîáñòâåííûå �óíêöèè, à �n � óãîë,õàðàêòåðèçóþùèé ñìåøèâàíèå ñîáñòâåííûõ �óíê�öèé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ 5E n-ãî èîíà òðåõâàëåíò�íîãî ìàðãàíöà.Äëÿ îïèñàíèÿ îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðû áûëà ïðè�íÿòà ìîäåëü âèáðîííîãî (ýëåêòðîííî-êîëåáàòåëü-íîãî) âçàèìîäåéñòâèÿ, îïèñûâàåìîãî ãàìèëüòîíèà�íîì [12; 13℄ Hvib = Hlin +HQQ +HR: (2)�àññìîòðèì ó÷òåííûå â ìîäåëè âêëàäû. Îñíîâíîéëèíåéíûé âêëàä îò áëèæàéøåãî êèñëîðîäíîãî îêðó�æåíèÿ èîíà ìàðãàíöà èìååò âèäHlin = VeXn (Q�nX�n +Q"nX"n); (3)â êîòîðîìX�n =  �1 00 1 ! ; X"n =  0 11 0 !

� ìàòðèöû îðáèòàëüíûõ îïåðàòîðîâ, ïîñòðîåííûåíà �óíêöèÿõ j�in, j"in n-ãî èîíà Mn3+, Q�n, Q"n �ñèììåòðèçîâàííûå êîîðäèíàòû èñêàæåíèé eg-òè-ïà áëèæàéøåãî êèñëîðîäíîãî îêðóæåíèÿ n-ãî èîíàMn3+, à Ve = �1:29 ýÂ/�A � êîíñòàíòà ëèíåéíîãîâèáðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, îïðåäåëåííàÿ â ðàáî�òå [14℄.Îäíàêî åñëè ó÷èòûâàòü ñèëüíûå èñêàæåíèÿ êðè�ñòàëëà ìàíãàíèòà âèñìóòà, òî ëèíåéíîãî âêëàäà (3)ìîæåò îêàçàòüñÿ íåäîñòàòî÷íî äëÿ îïèñàíèÿ îðáè�òàëüíîé ñòðóêòóðû. Ñèëüíîå âëèÿíèå íà óãîë ñìå�øèâàíèÿ âîëíîâûõ �óíêöèé �n ìîãóò îêàçàòü è äðó�ãèå âèäû âçàèìîäåéñòâèé. Òàê, â ðàáîòàõ [12; 13; 15℄ðàññìàòðèâàëèñü âçàèìîäåéñòâèÿ ñ áëèæàéøèìè ñî�ñåäÿìè îêòàýäðè÷åñêîãî îêðóæåíèÿ áîëåå âûñîêèõïîðÿäêîâ:HQQ = VbXn h(2Q2zn �Q2xn �Q2yn)X�n ++ p3 (Q2xn �Q2yn)X"ni++NeXn �(Q2"n �Q2�n)X�n + 2Q�nQ"nX"n� ; (4)ãäå Q�n, Q"n � ñèììåòðèçîâàííûå êîîðäèíàòû èñ�êàæåíèé eg-òèïà áëèæàéøåãî êèñëîðîäíîãî îêðóæå�íèÿ n-ãî èîíà Mn3+, Qxn, Qyn, Qzn � ñèììåòðèçî�âàííûå êîîðäèíàòû èñêàæåíèé t1g-òèïà áëèæàéøå�ãî êèñëîðîäíîãî îêðóæåíèÿ n-ãî èîíà Mn3+, è âçà�èìîäåéñòâèå ñî âòîðûìè ñîñåäÿìè èîíà ìàðãàíöà �ïîäðåøåòêîé Bi3+:HR = V Re Xn (QR�nX�n +QR"nX"n); (5)ãäå QR�n, QR"n � ñèììåòðèçîâàííûå êîîðäèíàòû èñ�êàæåíèé eg-òèïà îêðóæåíèÿ âòîðûõ ñîñåäåé (èîíîââèñìóòà) n-ãî èîíà Mn3+.Îöåíêà êîíñòàíò ýòèõ âçàèìîäåéñòâèé (Vb, Ne,V Re ) íå ïðîâîäèëàñü, îäíàêî ìîæíî îáñóäèòü èõ âëè�ÿíèå íà îðáèòàëüíîå è ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèÿ ñîåäèíå�íèÿ.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñèììåòðèçîâàííûõ èñêàæå�íèé îêðóæåíèÿ èîíîâ ìàðãàíöà ïî ýêñïåðèìåíòàëü�íûì äàííûì [8℄ ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 3. Âèäíî, ÷òîèñêàæåíèÿ t1g-òèïà îáëàäàþò ñðàâíèìîé (è äàæåáîëüøåé) âåëè÷èíîé ïî îòíîøåíèþ ê èñêàæåíèÿìeg-òèïà è òàêæå äîëæíû áûòü ó÷òåíû â ìîäåëè.Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî îïèñàòü ñìåøèâàíèå âîë�íîâûõ �óíêöèé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ (1) â ïðèáëè�æåíèè ëèíåéíîãî âèáðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ áëè�æàéøèìè ñîñåäÿìè ñ ïîìîùüþ óãëà �n (èíäåêñ n936



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 5, 2013 Îñîáåííîñòè �îðìèðîâàíèÿ ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû : : :Òàáëèöà 3. Ñèììåòðèçîâàííûå èñêàæåíèÿ áëèæàéøåãî îêðóæåíèÿ èîíîâ Mn3+Èîí Q", �A Q�, �A Qx, �A Qy, �A Qz, �A QR� , �A QR" , �AÏîçèöèÿ 1 Mn1 0.27 �0:14 0.13 0.14 0.39 �0:107 0.12Ïîçèöèÿ 1 Mn2 0.27 �0:15 0.13 0.13 0.19 �0:107 0.12Ïîçèöèÿ 2 Mn3 �0:37 �0:16 �0:05 �0:63 �0:39 �0:04 0.25Ïîçèöèÿ 2 Mn4 �0:06 0.41 0.12 0.08 0.00 �0:04 0.25Òàáëèöà 4. Óãëû ñìåøèâàíèÿ îðáèòàëüíûõ ñîñ-òîÿíèé ìàíãàíèòà âèñìóòàÈîí Mn3+(ñì. ðèñ. 1) �n ��n1 119:1Æ � 120Æ2 119:7Æ � 120Æ3 �112:9Æ � �(105�116)Æ4 �7:9Æ � �(3�18)Æíóìåðóåò èîíû ìàðãàíöà), êîòîðûé ìîæíî îïðåäå�ëèòü èç ñîîòíîøåíèé
os�n = Q�n�n ; sin�n = Q"n�n ;�n =qQ2�n +Q2"n (6)è â ïðèáëèæåíèè áîëüøåãî êîëè÷åñòâà ó÷òåííûõâçàèìîäåéñòâèé (2)�(5) ñ ïîìîùüþ óãëà��n, êîòîðûéìîæíî îïðåäåëèòü èç ñîîòíîøåíèé
os��n = ~Q�n~�n ; sin��n = ~Q"n~�n ;~Q�n = Q�n + VbVe (2Q2zn �Q2xn �Q2yn) ++ NeVe (Q2"n �Q2�n) + V ReVe QR�n;~Q"n = Q"n + VbVe (Q2xn �Q2yn) ++ 2NeVe Q�nQ"n + V ReVe QR"n;~�n =q ~Q2�n + ~Q2"n:
(7)

�åçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ îðáèòàëüíîé ñòðóê�òóðû ñ ó÷åòîì ëèíåéíîãî âêëàäà (3) êà÷åñòâåííîïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1. Êîëè÷åñòâåííîå ïðåäñòàâëå�íèå ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðèâåäåíî â òàáë. 4,
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x�èñ. 1. Îðáèòàëüíàÿ ñòðóêòóðà BiMnO3. Èîíû âèñ-ìóòà îïóùåíû. Èîíû ìàðãàíöà èçîáðàæåíû â âèäåýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé, èîíû êèñëîðîäà � â âèäåñ�åð. Äëÿ ÿñíîñòè âîñïðèÿòèÿ îñè îêòàýäðîâ èçîá-ðàæåíû îðòîãîíàëüíûìè. Öè�ðû íóìåðóþò èîíûìàðãàíöà ñ ðàçëè÷íûìè îðáèòàëüíûìè ñîñòîÿíèÿ-ìè937



Ë. Ý. �îí÷àðü, Ò. Î. Íèêèòèíà, À. Å. Íèêè�îðîâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 5, 2013èç êîòîðîé âèäíî, ÷òî íàèáîëüøåìó âëèÿíèþ çà ñ÷åòíåëèíåéíîãî âêëàäà îò èñêàæåíèé eg-òèïà áëèæàé�øèõ ñîñåäåé è çà ñ÷åò ëèíåéíîãî âêëàäà îò âòîðûõñîñåäåé ìåíÿåòñÿ îðáèòàëüíîå ñîñòîÿíèå èîíîâ ïîçè�öèè 2. Îðáèòàëüíîå ñîñòîÿíèå èîíîâ ïîçèöèè 1 èñïû�òûâàåò íåáîëüøîå âëèÿíèå îò âñåõ òèïîâ èñêàæåíèé.3. ÌÀ�ÍÈÒÍÛÅ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈßBiMnO3Òèï ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ìàíãàíèòà âèñìóòà(�åððîìàãíèòíàÿ èëè àíòè�åððîìàãíèòíàÿ) ìîæåòáûòü ñìîäåëèðîâàí ñ ïîìîùüþ ãàìèëüòîíèàíà ñâåðõ�îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿHex =Xlm Jlm(Sl � Sm): (8)�àññìîòðèì ñâåðõîáìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäíèìè èîíàìè ìàðãàí�öà, êîòîðûå çàâèñÿò îò îðáèòàëüíîãî ñîñòîÿíèÿâçàèìîäåéñòâóþùèõ èîíîâ. Ïîñêîëüêó â îòëè÷èåîò ðåäêîçåìåëüíûõ ìàíãàíèòîâ [11℄ îðáèòàëüíîåñîñòîÿíèå ìàãíèòíûõ ñîñåäåé îòëè÷àåòñÿ íå òîëüêîçíàêîì, íî è âåëè÷èíîé, îðáèòàëüíàÿ çàâèñèìîñòüêîíñòàíò ñâåðõîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ áóäåòèìåòü âèäJz;lm = J0 
os2 'lmr10lm [1 + � (
os��l + 
os��m) ++ � 
os��l 
os��m℄ ;Jx(y);lm = J0 
os2 'lmr10lm �� h1� �2 �
os��l �p3 sin��l ++ 
os��m �p3 sin��m�++ �4 �
os��l �p3 sin��l ����
os��m �p3 sin��m� i ;
(9)

ãäå J0 = 1:69 � 104 K��A10, � = 1:0, � = 4:5 [11℄,�i � óãîë ñìåøèâàíèÿ ñîáñòâåííûõ �óíêöèé îñíîâ�íîãî îðáèòàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ èîíà ìàðãàíöà, çàäàí�íîãî âîëíîâîé �óíêöèåé (1), rlm � ñðåäíåå ðàññòî�ÿíèå Mn�O âçàèìîäåéñòâóþùåé ïàðû (èîíû l è m),'lm � óãîë ñâÿçè Mn�O�Mn (çíà÷åíèÿ âçÿòû èç ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [8℄), x, y, z � îðèåíòàöèÿïñåâäîïåðîâñêèòíûõ îñåé, íàïðàâëåííûõ ïðèìåðíîâäîëü ñâÿçåé ìåæäó áëèæàéøèìè èîíàìè ìàðãàí�öà. Âåëè÷èíû êîíñòàíò îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿñ èñïîëüçîâàíèåì äàííûõ òàáë. 4 ïðåäñòàâëåíû â

Òàáëèöà 5. Âåëè÷èíû êîíñòàíò îáìåííîãî âçàè-ìîäåéñòâèÿ â ïðèáëèæåíèè ëèíåéíîãî âèáðîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ñ áëèæàéøèì îêðóæåíèåì (Vb, Ne,V Re = 0). Çíàê ¾�¿ ñîîòâåòñòâóåò �åððîìàãíèòíî-ìó õàðàêòåðó îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿÈîí Mn3+(ñì. ðèñ. 1) Îáìåí ñ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìèÂçàèìî-äåéñòâèåñ èîíîì Jx, Ê Jy, Ê Jz, Ê1 3 �11 �11 134 �13 13 �62 3 �11 �9 134 �13 13 �7
4 1 3 2 423 23142 4 1 3 3142 23 3 4 12 14231

1

4�èñ. 2. Ìàãíèòíàÿ ÿ÷åéêà BiMnO3. Ôåððîìàãíèò-íûå ñâÿçè èçîáðàæåíû ñïëîøíûìè ëèíèÿìè, àíòè-�åððîìàãíèòíûå � øòðèõîâûìè. Öè�ðû íóìåðóþòèîíû ìàðãàíöà ñ ðàçëè÷íûìè îðáèòàëüíûìè ñîñòî-ÿíèÿìèòàáë. 5. Âçàèìîðàñïîëîæåíèå �åððîìàãíèòíûõ è àí�òè�åððîìàãíèòíûõ ñâÿçåé ïðåäñòàâëåíî íà ðèñ. 2.Âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå �åððîìàãíèòíûõ è àí�òè�åððîìàãíèòíûõ ñâÿçåé (çíàêè îáìåííûõ âçàèìî�äåéñòâèé ñîîòâåòñòâóþò ïðàâèëàì �óäåíà�à �Êàíà-ìîðè), êîòîðîå ìîæíî áûëî îïðåäåëèòü èñõîäÿ èçêðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû [7; 8℄, ïîçâîëÿëî àâòî�938



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 5, 2013 Îñîáåííîñòè �îðìèðîâàíèÿ ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû : : :ðàì ïðåäûäóùèõ ðàáîò [1; 7; 8℄ ñäåëàòü âûâîäû îíàëè÷èè êîíêóðåíöèè îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé èäîìèíèðóþùåì �åððîìàãíåòèçìå, ÷òî ñîâïàäàëî ñýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [7; 8℄ äëÿ ìàãíèòíîéñòðóêòóðû. Äåéñòâèòåëüíî, ó êàæäîãî èîíà ìàðãàí�öà èìåþòñÿ ÷åòûðå �åððîìàãíèòíûõ è äâå àíòè�åð�ðîìàãíèòíûõ ñâÿçè, âåëè÷èíû âçàèìîäåéñòâèé â êî�òîðûõ îäíîãî ïîðÿäêà. Ïðè ýòîì àíòè�åððîìàãíèò�íûå ñâÿçè íå îáðàçóþò ñïëîøíûõ ëèíèé âäîëü êà�êîé-ëèáî èç îñåé. Òàêèì îáðàçîì, �åððîìàãíèòíûõñâÿçåé áîëüøå, è îíè ïðåîáëàäàþò. Îäíàêî íàëè÷èåêîíêóðåíöèè ñâåðõîáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé íå ïîç�âîëÿåò äåëàòü ñòîëü îäíîçíà÷íûé âûâîä. Îïòèìèçà�öèÿ îáìåííîãî âêëàäà ñ ó÷åòîì çíà÷åíèé ñâåðõîá�ìåííûõ ïàðàìåòðîâ (ñì. òàáë. 5) ïðèâîäèò ê àíòè��åððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðå A-òèïà.4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÂ ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòà ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû äëÿìîäåëè âèáðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, âêëþ÷àþùåéòîëüêî ëèíåéíûé âêëàä (3) îò áëèæàéøèõ ñîñåäåé, èñâåðõîáìåíà òîëüêî ñ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè ìàãíèò�íàÿ ñòðóêòóðà ïîëó÷èëàñü A-òèïà. Òàêàÿ ìàãíèòíàÿñòðóêòóðà íå ñîâïàäàåò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé �åððî�ìàãíèòíîé [7; 8℄, îäíàêî ìîæíî âûÿñíèòü, êàêèå âçà�èìîäåéñòâèÿ íåîáõîäèìî ó÷åñòü äëÿ îïèñàíèÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.Â ñâÿçè ñ òåì, ÷òî êðèñòàëë ìàíãàíèòà âèñìóòàÿâëÿåòñÿ ñèëüíî èñêàæåííûì, íåîáõîäèìî ðàññìîò�ðåòü âëèÿíèå èçìåíåííîé çà ñ÷åò äîïîëíèòåëüíûõâêëàäîâ (4), (5) îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðû íà îáìåííîåâçàèìîäåéñòâèå, ò. å. íåîáõîäèìî âûÿñíèòü, ìîãóò ëèíåçíà÷èòåëüíûå èçìåíåíèÿ îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðû(çà ñ÷åò âêëàäîâ (4), (5)) ñêëîíèòü êîíêóðåíöèþ îá�ìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé â ñòîðîíó �åððîìàãíåòèç�ìà. Äëÿ îòâåòà íà ýòîò âîïðîñ áûëà ïðîâåäåíà ïîä�ãîíêà êîíñòàíò (Vb, Ne, V Re ) òàêèì îáðàçîì, ÷òîáûîðáèòàëüíàÿ ñòðóêòóðà ñîîòâåòñòâîâàëà ¾ïîãðàíè÷�íîìó ñîñòîÿíèþ¿, ìàãíèòíàÿ ýíåðãèÿ A-ñòðóêòóðûáûëà ðàâíà ýíåðãèè F -ñòðóêòóðû. Îêàçûâàåòñÿ, òà�êîå ñîñòîÿíèå âîçìîæíî ïðè ñëåäóþùèõ çíà÷åíèÿõêîíñòàíò:Vb = �0:02 ýÂ=�A2; V Re = �0:40 ýÂ=�A2;Ne = �0:97 ýÂ=�A2:Âåëè÷èíû ýòèõ êîíñòàíò ìîæíî ñðàâíèòü ñ àíà�ëîãè÷íûìè äëÿ LaTiO3 [15℄:Vb = 0:04 ýÂ=�A2; V Re = �0:16 ýÂ=�A2:

Òàáëèöà 6. Óãëû ñìåøèâàíèÿ îðáèòàëüíûõ �óíê-öèé è êîíñòàíòû ñâåðõîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿóòî÷íåííîé îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðûÈîí Mn3+(ñì. ðèñ. 1) ��n Îáìåí ñ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìèÂçàèìî-äåéñòâèåñ èîíîì Jx, Ê Jy, Ê Jz, Ê1 120Æ 3 �17 �10 114 �17 11 �102 122Æ 3 �17 �8 114 �16 11 �123 �109Æ 1 �17 �10 112 �17 �8 114 �11Æ 1 �16 11 �122 �17 11 �10Îíè ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû ñîâïàäàþò. Âåëè÷èíó êîí�ñòàíòû Ne ñðàâíèòü íå ñ ÷åì, îäíàêî ìîæíî îöåíèòüâåëè÷èíó Ne�=Ve � 0:25, ò. å. äàííûé âêëàä çàìåò�íî ìåíüøå îñíîâíîãî ëèíåéíîãî. Íåçíà÷èòåëüíîå èç�ìåíåíèå ýòèõ êîíñòàíò âåäåò ê ïðåîáëàäàíèþ �åð�ðîìàãíèòíîé ñòðóêòóðû íàä àíòè�åððîìàãíèòíîé.Âåëè÷èíû ïàðàìåòðîâ äëÿ ¾ïîãðàíè÷íîé¿ îðáèòàëü�íîé ñòðóêòóðû ïðèâåäåíû â òàáë. 6.�àñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé, èçîáðà�æåííîå íà ðèñ. 1, ñóùåñòâåííî íå èçìåíèëîñü. Êà÷å�ñòâåííî êàðòèíà òàêæå ñîîòâåòñòâóåò ïðàâèëàì �ó�äåíà�à �Êàíàìîðè, íî êîëè÷åñòâåííî áàëàíñ ñâåðõ�îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñìåñòèëñÿ â ñòîðîíó �åð�ðîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, ìîæ�íî ñäåëàòü âûâîä î ñóùåñòâåííîì âëèÿíèè äîïîëíè�òåëüíûõ âêëàäîâ (4), (5) èìåííî äëÿ �ðóñòðèðîâàí�íûõ ìàãíåòèêîâ.Â êà÷åñòâå àëüòåðíàòèâû îðáèòàëüíîìó ìåõàíèç�ìó ðàññìîòðèì âëèÿíèå îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó âòîðûìè ìàãíèòíûìè ñîñåäÿìè íà ñòàáèëè�çàöèþ �åððîìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ. Äëÿ òîãî÷òîáû ýòî âëèÿíèå âîçíèêëî, îêàçàëîñü äîñòàòî÷�íî íåáîëüøîé âåëè÷èíû (Jnnn � �2 Ê). Îäíàêîèçìåíåíèå êîíñòàíò ñâåðõîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿçà ñ÷åò óòî÷íåíèÿ îðáèòàëüíîé ñòðóêòóðû ÿâëÿåòñÿáîëüøèì ïî âåëè÷èíå (îò 1 äî 6 Ê). Îáìåííîå âçàè�ìîäåéñòâèå ìåæäó âòîðûìè ñîñåäÿìè ðàññìàòðèâà�ëîñü â äðóãèõ ìàíãàíèòàõ [16℄, îäíàêî èìåëî àíòè��åððîìàãíèòíûé õàðàêòåð. Òàêèì îáðàçîì, ñëåäóåòèñêëþ÷èòü ýòîò âêëàä èç ðàññìîòðåíèÿ.939



Ë. Ý. �îí÷àðü, Ò. Î. Íèêèòèíà, À. Å. Íèêè�îðîâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 5, 2013Â çàêëþ÷åíèå ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â ðåçóëüòà�òå èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ îðáèòàëüíîãî óïîðÿäî÷å�íèÿ íà ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó ìàíãàíèòà âèñìóòà ìûïðèøëè ê âûâîäó î ñóùåñòâåííîé ðîëè íåëèíåéíûõâêëàäîâ è âêëàäîâ îò âòîðûõ ñîñåäåé â âèáðîííûéãàìèëüòîíèàí ïðè �îðìèðîâàíèè �åððîìàãíèòíîãîóïîðÿäî÷åíèÿ. Ýòî âëèÿíèå ñâÿçàíî ñ ñèòóàöèåé,êîãäà ñâåðõîáìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ êîíêóðèðóþòìåæäó ñîáîé. Òàê, äëÿ ìàíãàíèòà ëàíòàíà [11℄ àíòè��åððîìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà A-òèïà ÿâëÿåòñÿ óñòîé�÷èâîé è îäíîçíà÷íîé, ïîýòîìó èçìåíåíèå óãëîâ ñìå�øèâàíèÿ îðáèòàëüíûõ �óíêöèé íà íåñêîëüêî ãðà�äóñîâ ìîæåò àíàëîãè÷íûì îáðàçîì èçìåíèòü âåëè�÷èíû îáìåííûõ ïàðàìåòðîâ, íî ýòî íå èçìåíèò òèïìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. A. Moreira dos Santos, S. Parashar, A. R. Raju et al.,Sol. St. Comm. 122, 49, (2002); A. Moreira dos San-tos, A. K. Cheetham, T. Atou et al., Phys. Rev. B 66,064425 (2002).2. C. G. Zhong, J.-H. Fang, and Q. Jiang, J. Phys.:Condens. Matter 16, 9059 (2004).3. D. I. Khomskii, J. Magn. Magn. Mater. 306, 1 (2006).4. M. Grizalez, E. Martinez, J. Cai
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