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ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÌÀ�ÍÈÒÍÎ�Î ÌÎËÅÊÓËß�ÍÎ�ÎÍÀÍÎÊËÀÑÒÅ�À V15 ÌÅÒÎÄÎÌ ÌÎÍÒÅ-ÊÀ�ËÎÊ. Ø. Õèçðèåâ a;b*, È. Ñ. Äæàìàëóòäèíîâà b, Ò. À. Òààåâ baÈíñòèòóò �èçèêè Äàãåñòàíñêîãî íàó÷íîãî öåíòðà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê367003, Ìàõà÷êàëà, �îññèÿbÄàãåñòàíñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò367000, Ìàõà÷êàëà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 9 èþëÿ 2010 ã.ïîñëå ïåðåðàáîòêè 8 îêòÿáðÿ 2012 ã.�àññìîòðåíû îáìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ â ìàãíèòíîì ìîëåêóëÿðíîì íàíîêëàñòåðå V15 è ñ ïîìîùüþ ìå-òîäà Ìîíòå-Êàðëî èññëåäîâàí ïðîöåññ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ íàáîðà îáìåííûõêîíñòàíò. Ïîêàçàíî, ÷òî íàèáîëåå òî÷íîå ñîâïàäåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðåçóëüòàòàìè ïîëåâîé çà-âèñèìîñòè âîñïðèèì÷èâîñòè íàáëþäàåòñÿ ïðè ñëåäóþùåì íàáîðå êîíñòàíò îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âìàãíèòíîì ìîëåêóëÿðíîì íàíîêëàñòåðå V15: J = 500 Ê, J 0 = 150 Ê, J 00 = 225 Ê, J1 = 50 Ê, J2 = 50 Ê.Âïåðâûå îáíàðóæåíî, ÷òî â îáëàñòè ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé ïðè êàæäîì èç òðåõ ïåðåõîäîâ èç íèç-êîñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ ê âûñîêîñïèíîâîìó â ïîâåäåíèè òåïëîåìêîñòè íàáëþäàþòñÿ ïî äâà áëèçêîðàñïî-ëîæåííûõ ìàêñèìóìà.DOI: 10.7868/S00444510130601041. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíèå ãîäû òåõíîëîãèÿ àêòèâíî îñâàèâà�åò ìèð íàíîìåòðîâûõ ðàçìåðîâ: âìåñòî ìèêðî�è�çèêè, ìèêðîýëåêòðîíèêè, ìèêðîòåõíîëîãèè íà ïåð�âûé ïëàí âûäâèíóëèñü íàíî�èçèêà, íàíîýëåêòðî�íèêà, íàíîòåõíîëîãèÿ è ò. ä. Â ìèðå íàíîîáúåêòîâîäíî èç öåíòðàëüíûõ ìåñò çàíèìàþò óëüòðàìàëûå÷àñòèöû, ñîñòîÿùèå èç íåáîëüøîãî ÷èñëà àòîìîâ(10�10000). Ýòè îáðàçîâàíèÿ íàçûâàþò ïî-ðàçíîìó:íàíî÷àñòèöàìè, íàíîêðèñòàëëàìè, êâàíòîâûìè òî÷�êàìè, íî ÷àùå âñåãî � íàíîêëàñòåðàìè. Îíè ïðè�âëåêàòåëüíû ïîòîìó, ÷òî èõ ñâîéñòâà, êàê ïðàâèëî,ðàçèòåëüíî îòëè÷àþòñÿ îò îáúåìíûõ ñâîéñòâ ìàòå�ðèàëîâ òàêîãî æå ñîñòàâà. Ïîýòîìó íàíîêëàñòåðûðàññìàòðèâàþò êàê ¾êðóïíûå áëîêè¿ äëÿ êîíñòðó�èðîâàíèÿ íîâûõ ìàòåðèàëîâ è ïðèáîðîâ. Îñîáåííîèíòåðåñíû ìàãíèòíûå íàíîêëàñòåðû, òàê êàê íàëè�÷èå âíóòðåííåé, äîïîëíèòåëüíîé ñòåïåíè ñâîáîäû �ìàãíèòíîãî ìîìåíòà � ïðèäàåò áîëüøîå ðàçíîîáðà�çèå èõ ñâîéñòâàì è ïîçâîëÿåò óïðàâëÿòü èõ ñîñòîÿ�íèåì ïðè ïîìîùè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ.*E-mail: kamal71�mail.ru

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ áîëüøîé èíòåðåñ âûçûâà�þò ìàãíèòíûå ìåçîñêîïè÷åñêèå îáúåêòû, ò. å. ñèñòå�ìû, â ïîâåäåíèè êîòîðûõ íàðÿäó ñî ñïåöè�è÷åñêè�ìè êâàíòîâûìè îñîáåííîñòÿìè, õàðàêòåðíûìè äëÿèíäèâèäóàëüíûõ àòîìîâ, ïîÿâëÿþòñÿ è êëàññè÷å�ñêèå ÷åðòû, ïðèñóùèå îáúåìíûì ìîíîêðèñòàëëàì.Ê ïîäîáíûì îáúåêòàì îòíîñÿòñÿ êëàñòåðû, ñîäåðæà�ùèå d- èëè f -èîíû (Mn12A
, Fe6, Fe8, Fe10, Fe17,V12; : : : ) [1�10℄.Ïðè èçó÷åíèè ñâîéñòâ ìåçîñêîïè÷åñêèõ ìàãíèò�íûõ ìàòåðèàëîâ âîçíèêàåò ðÿä ñïåöè�è÷åñêèõ ïðî�áëåì. Ïåðâàÿ � òåõíîëîãè÷åñêàÿ. Êàê ñîçäàòü íàíî�êëàñòåðû ñ êîíòðîëèðóåìûìè ðàçìåðàìè è ñâîéñòâà�ìè? Òðàäèöèîííûé ïóòü, â îñíîâå êîòîðîãî ëåæèòêëàññè÷åñêàÿ â ìèêðîýëåêòðîíèêå òåõíîëîãèÿ ëè�òîãðà�èè, äîïîëíÿåòñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ íîâûìèïîäõîäàìè, îñíîâàííûìè íà èñïîëüçîâàíèè ìîëåêó�ëÿðíûõ ïó÷êîâ, ñêàíèðóþùåé òóííåëüíîé ìèêðîñêî�ïèè, õèìè÷åñêîãî ñèíòåçà, áèîìèíåðàëèçàöèè. Âòî�ðàÿ ïðîáëåìà � êàê èçìåðèòü �èçè÷åñêèå âåëè÷è�íû, õàðàêòåðèçóþùèå ìàãíèòíûå ñâîéñòâà óëüòðà�ìàëûõ ÷àñòèö, ðàçìåð êîòîðûõ ñîñòàâëÿåò âåëè÷è�íó ïîðÿäêà 1�100 íì? Â èäåàëå íóæíî áûëî áûîïðåäåëèòü õàðàêòåðèñòèêè èíäèâèäóàëüíîé èçîëè�ðîâàííîé ÷àñòèöû, ÷òîáû èñêëþ÷èòü âëèÿíèå âçàè�1111



Ê. Ø. Õèçðèåâ, È. Ñ. Äæàìàëóòäèíîâà, Ò. À. Òààåâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 6, 2013ìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè è ðàçáðîñà â èõ ðàç�ìåðàõ. Òàêèå èçìåðåíèÿ òðåáóþò î÷åíü ÷óâñòâèòåëü�íîé òåõíèêè. Ñðåäè íåäàâíèõ äîñòèæåíèé â ýòîé îá�ëàñòè íóæíî îòìåòèòü ìàãíèòíûé ñèëîâîé ìèêðî�ñêîï è èíòåãðàëüíûé ÑÊÂÈÄ. Ìíîãèå ïðîáëåìû,ñâÿçàííûå ñ èññëåäîâàíèåì �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ íà�íîêëàñòåðîâ, ìîæíî ñíÿòü, åñëè èññëåäîâàíèÿ ïðîâî�äèòü âûñîêîý��åêòèâíûìè ìåòîäàìè âû÷èñëèòåëü�íîé �èçèêè (ìåòîäû Ìîíòå-Êàðëî è ìîëåêóëÿðíîéäèíàìèêè). Ýòèìè ìåòîäàìè èññëåäîâàíû ìíîãî÷èñ�ëåííûå ìîäåëè êàê ïðîñòûõ ñèñòåì, òàê è ðåàëü�íûõ ìàãíèòíûõ ìàòåðèàëîâ [11�15℄. Ý��åêòèâíîñòüìåòîäîâ âû÷èñëèòåëüíîé �èçèêè äîêàçûâàþò ïîëó�÷åííûå ðåçóëüòàòû, êîòîðûå ïî òî÷íîñòè íå óñòóïà�þò ìíîãèì òåîðåòè÷åñêèì ïðåäñêàçàíèÿì. Îäíàêîäî ñèõ ïîð ìåòîäû Ìîíòå-Êàðëî íå èñïîëüçîâàëèñüäëÿ èññëåäîâàíèÿ ìîäåëåé ìîëåêóëÿðíûõ íàíîêëà�ñòåðîâ.Óñïåõè âûñîêîìîëåêóëÿðíîé õèìèè ñäåëàëè âîç�ìîæíûì ñèíòåçèðîâàòü ìàãíèòíûå êëàñòåðû, ïðåä�ñòàâëÿþùèå ñîáîé ìåòàëëîîðãàíè÷åñêèå ìîëåêóëû ñãèãàíòñêèì ñïèíîì, òàêèå êàê Mn12A
, Fe8, Fe17,V12 [1�10℄. Ýòè êëàñòåðû îáðàçóþò ìîëåêóëÿðíûåêðèñòàëëû, â êîòîðûõ îíè ñîõðàíÿþò ñâîþ èíäèâè�äóàëüíîñòü, ïîñêîëüêó ñâÿçü ìåæäó êëàñòåðàìè ÿâ�ëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ñëàáîé. Óíèêàëüíûì ñâîéñòâîìòàêèõ ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ ìîëåêóëÿðíàÿ áèñòàáèëü�íîñòü [16℄. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïðè äîñòàòî÷íî íèç�êèõ òåìïåðàòóðàõ îíè âåäóò ñåáÿ êàê ìîëåêóëÿðíûåìàãíèòû è, â ïðèíöèïå, ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíûïðè çàïèñè èí�îðìàöèè. Î÷åíü âàæíîé íåäàâíî îá�íàðóæåííîé îñîáåííîñòüþ ýòèõ êëàñòeðîâ ÿâëÿåòñÿíàëè÷èå â íèõ ìàêðîñêîïè÷åñêîãî êâàíòîâîãî òóííå�ëèðîâàíèÿ íàìàãíè÷åííîñòè [5; 8; 16; 17℄. Òàêæå áû�ëî ïðîâåäåíî òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå êâàíòîâîéêîãåðåíòíîñòè â ìàãíèòíûõ êëàñòåðàõ [17℄. Ýòè ÿâ�ëåíèÿ íåñîìíåííî ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ íå òîëüêîäëÿ ïîíèìàíèÿ �óíäàìåíòàëüíûõ ïðîáëåì ìàãíå�òèçìà, íî è îòêðûâàþò íîâûå èíòåðåñíûå ïåðñïåê�òèâû â ïðîáëåìàòèêå ìîäåëèðîâàíèÿ êâàíòîâûõ âû�÷èñëåíèé.Äî íåäàâíåãî âðåìåíè èññëåäîâàëèñü òîëüêî êëà�ñòåðû ñ öåëûì ñïèíîì, òàêèå êàê Mn12A
 (S = 10 âîñíîâíîì ñîñòîÿíèè), Fe8 (S = 10 â îñíîâíîì ñîñòî�ÿíèè), Mn6R6 (S = 12 â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè). Îäíà�êî äëÿ íàèáîëåå ãëóáîêîãî ïîíèìàíèÿ �èçèêè ìàã�íèòíûõ íàíîêëàñòåðîâ ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ èññëå�äîâàíèå êëàñòåðîâ ñ ïîëóöåëûì ñïèíîì, êàêîâûì èÿâëÿåòñÿ ìàãíèòíûé êëàñòåð V15, ïîñêîëüêó, ñîãëàñ�íî òåîðåìå Êðàìåðñà, ñâîéñòâà ñèñòåì ñ ïîëóöåëûìñïèíîì ìîãóò êà÷åñòâåííî îòëè÷àòüñÿ îò òàêîâûõ âñëó÷àå öåëîãî ñïèíà. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî è îáó�

Òàáëèöà 1. Çíà÷åíèÿ îáìåííûõ êîíñòàíò ìîëåêó-ëÿðíîãî êëàñòåðà V15J , Ê J1, Ê J 0, Ê J2, K J 00, Ê �àáîòà800 30 30 180 180 [18℄800 150 150 300 300 [19℄910 219 45 134 136 [20℄3368 160 �263 271 184 [21℄345 60 150 118 280 [22℄500 50 150 50 225 Äàííàÿðàáîòàñëîâëèâàåò èíòåðåñ, ïðîÿâëÿåìûé èññëåäîâàòåëÿìèê ýòîìó íàíîêëàñòåðó.Ïðè èññëåäîâàíèè ìåçîñêîïè÷åñêèõ ñâîéñòâîáû÷íî ðàññìàòðèâàþò êëàñòåð òîëüêî â ïðè�áëèæåíèè îñíîâíîãî ìóëüòèïëåòà. Îäíàêî äëÿáîëåå ïîëíîãî ïîíèìàíèÿ �èçèêè ýòèõ îáúåêòîâíóæíî èññëåäîâàòü èõ âíóòðåííåå ñòðîåíèå, ò. å. âäàííîì àñïåêòå îáìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäóìàãíèòíûìè èîíàìè, âõîäÿùèìè â ñîñòàâ êëàñòåðà.Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ýòèõ âçàèìîäåéñòâèé íàèáîëååïðÿìûì ìåòîäîì ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå ïîëíîé êðèâîéíàìàãíè÷èâàíèÿ â ñâåðõñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ.Èçâåñòíî íåñêîëüêî ðàáîò [18�22℄, â êîòîðûõ ïðè�âåäåíû ðàçíûå çíà÷åíèÿ îáìåííûõ êîíñòàíò ìîëåêó�ëÿðíîãî íàíîêëàñòåðà V15 (òàáë. 1). Ñîãëàñíî ýòèìäàííûì, êîíñòàíòà J ñóùåñòâåííî ïðåâîñõîäèò ïî âå�ëè÷èíå îñòàëüíûå îáìåííûå êîíñòàíòû.Â ðàáîòå [22℄ ïðîâåäåí ïîäðîáíûé àíàëèç èìåþ�ùèõñÿ â ëèòåðàòóðå ìåòîäîâ ðàñ÷åòà è çíà÷åíèé ïà�ðàìåòðîâ îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé ìîëåêóëÿðíîãîíàíîêëàñòåðà V15. Â íåé óêàçàíû ïðåèìóùåñòâà èíåäîñòàòêè êàæäîãî ìåòîäà èññëåäîâàíèÿ è ñ ïîìî�ùüþ àíàëèòè÷åñêèõ è ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ (ìîäè�è�öèðîâàííîãî ìåòîäà Ëàíöîøà) ðàññ÷èòàí ýíåðãåòè�÷åñêèé ñïåêòð è íàéäåí íàáîð îáìåííûõ êîíñòàíòêëàñòåðà V15 (òàáë. 1), êîòîðûé íà ñåãîäíÿøíèéäåíü ñ÷èòàåòñÿ íàèáîëåå äîñòîâåðíûì.Â íàøåé ðàáîòå ïðåäëîæåíà ìîäåëü ìîëåêóëÿð�íîãî íàíîêëàñòåðà V15 è ïðîâåäåíî åå èññëåäîâàíèåäëÿ ñâåðõñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé ìåòîäîì Ìîí�òå-Êàðëî.1112



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 6, 2013 Èññëåäîâàíèå ìàãíèòíîãî ìîëåêóëÿðíîãî íàíîêëàñòåðà : : :2. ÌÎÄÅËÜ È ÌÅÒÎÄ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈßÌîëåêóëà ïîëèîêñîâàíàäàòà V15 èìååò õèìè�÷åñêóþ �îðìóëó K6[VIV15As6O42(H2O)℄�8H2O. Êðè�ñòàëëû V15 îáëàäàþò òðèãîíàëüíîé ñèììåòðèåé(ïðîñòðàíñòâåííàÿ ãðóïïà R3, ïàðàìåòðû ðåøåòêèa = 14:029�A, � = 79:26Æ, V = 2632 �A3 [19; 22℄).Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ñîäåðæèò äâà êëàñòåðà V15.Êëàñòåð V15 ñîñòîèò èç ïÿòíàäöàòè èîíîâ V4+, êàæ�äûé èç êîòîðûõ îáëàäàåò ñïèíîì S = 1=2. ÈîíûV4+ ðàñïîëîæåíû â âåðøèíàõ äâóõ ïëîñêèõ øåñòè�óãîëüíèêîâ è îäíîãî òðåóãîëüíèêà ìåæäó íèìè. Ñõå�ìà îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó èîíàìè êëàñòå�ðà ïðèâåäåíà íà ðèñ. 1. Êëàñòåð V15 ïðåäñòàâëÿåòñîáîé íèçêîñïèíîâûé îáúåêò � â îñíîâíîì ñîñòîÿ�íèè ñïèí êëàñòåðà ðàâåí S = 1=2, ïîñêîëüêó âñå îá�ìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ àíòè�åððîìàãíèòíû. Ìàã�íèòíîå (äèïîëüíîå) âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ñïèíàìèñîñåäíèõ êëàñòåðîâ ïðåíåáðåæèìî ìàëî (íåñêîëüêîìèëëèêåëüâèíîâ).Ìîäåëü, èñïîëüçóåìàÿ ïðè èññëåäîâàíèè ìåòî�äîì Ìîíòå-Êàðëî, äîëæíà áûòü, ñ îäíîé ñòîðîíû,äîñòàòî÷íî ïðîñòîé, ÷òîáû íå ñâÿçûâàòü èçëèøíåéãðîìîçäêîñòüþ è äåòàëèçàöèåé, ñ äðóãîé � ïðàâèëü�íî îòðàæàòü âñå îñíîâíûå ñâîéñòâà è ñîîòâåòñòâî�J 0J 00 JJ2J1J1J2 J 00
J 0 J12 11 1013

8 9
14 15

164 5
3 2 7

�èñ. 1. Ñòðóêòóðà îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé â ìàã-íèòíîì ìîëåêóëÿðíîì íàíîêëàñòåðå V15

âàòü ðåàëüíîìó �èçè÷åñêîìó îáúåêòó. Ñ ó÷åòîì âñå�ãî ñêàçàííîãî ñ�îðìóëèðóåì ñëåäóþùóþ ìîäåëü ìî�ëåêóëÿðíîãî íàíîêëàñòåðà V15, ïîñëåäîâàòåëüíûìóñëîæíåíèåì êîòîðîé ìîæíî ó÷åñòü áîëåå ñëàáûåý��åêòû, ñóùåñòâóþùèå â ðåàëüíûõ ñèñòåìàõ.1. �àññìàòðèâàåòñÿ æåñòêàÿ ðåøåòêà áåç êîëåáà�íèé.2. Ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ æåëåçà ñ÷èòàþòñÿèçèíãîâñêèìè (Si = �1=2).3. Âåëè÷èíû êîíñòàíò îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèéâçÿòû êàê èç âñåâîçìîæíûõ ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ,òàê è èç ñâîèõ ñîáñòâåííûõ, à èõ âîçìîæíûå èçìåíå�íèÿ èç-çà âíåøíåãî âîçäåéñòâèÿ òåìïåðàòóðû è ìàã�íèòíîãî ïîëÿ íå ó÷èòûâàþòñÿ. Ýòàëîíîì â êà÷åñòâåâûáîðà òîãî èëè èíîãî íàáîðà êîíñòàíò âûñòóïàåòñîãëàñîâàííîñòü ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè.Ñ ó÷åòîì ñäåëàííûõ ïðåäïîëîæåíèé ñïèíîâûéãàìèëüòîíèàí ðàññìàòðèâàåìîãî ìîëåêóëÿðíî�ãî êëàñòåðà V15 ñèñòåìû ìîæíî ïðåäñòàâèòü âñëåäóþùåì âèäå [22℄:H = H1 +H2 +H3 +H4 +H5 + g�H 15Xi=1 Szi ;ãäå g � 2 � �àêòîð Ëàíäå, � � ìàãíåòîí Áîðà, H �âåëè÷èíà âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ,H1 = J (S1S2+S3S4+S5S6+S10S11+S12S13+S14S15) ;H2 = J 0(S2S3+S4S5+S1S6+S11S12+S13S14+S10S15) ;H3 = J 00(S1S3+S3S5+S1S5+S11S13+S13S15+S11S15) ;H4 = J1 (S2S7+S7S10+S4S8+S8S12+S6S9+S9S14) ;H5 = J2 (S1S7+S7S11+S3S8+S8S13+S5S9+S9S15) :Â ìîäåëè ó÷òåíû âñå âîçìîæíûå âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè. Äëÿ ìîäåëè íàíî�êëàñòåðà V15, ñîäåðæàùèé 15 ìàãíèòíûõ àòîìîâ âà�íàäèÿ ñî ñïèíîì 1/2 êàæäûé, ïðîâåäåíû èññëåäîâà�íèÿ ñ ïîìîùüþ ñòàíäàðòíîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî(àëãîðèòì Ìåòðîïîëèñà) [23℄, ïðè ýòîì óñðåäíå�íèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ (ìàãíèòíûé ìî�ìåíò êëàñòåðà, òåïëîåìêîñòü è âîñïðèèì÷èâîñòü)ïðîâîäèëîñü íà ó÷àñòêå 107 øàãîâ Ìîíòå-Êàðëî íàñïèí. Äëÿ âûâîäà ñèñòåìû â ðàâíîâåñíîå ñîñòîÿíèåîòñåêàëñÿ íåðàâíîâåñíûé ó÷àñòîê ìàðêîâñêîé öåïèäëèíîé 3 � 106 øàãîâ Ìîíòå-Êàðëî íà ñïèí. Â õîäåýêñïåðèìåíòà ðàññ÷èòàíû ïîëåâûå çàâèñèìîñòè âå�ëè÷èíû ìàãíèòíîãî ìîìåíòà êëàñòåðà, âîñïðèèì÷è�âîñòè è òåïëîåìêîñòè äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé îá�ìåííûõ ïàðàìåòðîâ J , J 0, J 00, J1, J2. �àñ÷åòû ïðîâî�äèëèñü äëÿ íèçêèõ òåìïåðàòóð (T = 4 Ê).1113



Ê. Ø. Õèçðèåâ, È. Ñ. Äæàìàëóòäèíîâà, Ò. À. Òààåâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 6, 2013Äëÿ íàáëþäåíèÿ çà õîäîì ïîâåäåíèÿ òåðìîäè�íàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ èñïîëüçîâàëèñü ñëåäóþùèå�îðìóëû: M = 1N * NXi=1 Si+äëÿ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íàíîêëàñòåðà,� = (NK) �hM2i � hMi2�äëÿ âîñïðèèì÷èâîñòè,C = (NK2) �hU2i � hUi2�äëÿ òåïëîåìêîñòè, ãäåN � ÷èñëî ìàãíèòíûõ àòîìîââàíàäèÿ,K = J=kBT , U � âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ, óãëî�âûå ñêîáêè îçíà÷àþò óñðåäíåíèå âäîëü ìàðêîâñêîéöåïè.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈßÍà ðèñ. 2 ïðèâåäåíà ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü ìàãíèò�íîãî ìîìåíòà (íàìàãíè÷åííîñòè) íàíîêëàñòåðà äëÿìîäåëè íàíîêëàñòåðà V15 ïðè íàøèõ çíà÷åíèÿõ îá�ìåííûõ êîíñòàíò. Íà ýòîé çàâèñèìîñòè îò÷åòëèâîâèäíû ÷åòûðå ñêà÷êà âåëè÷èíû ìàãíèòíîãî ìîìåíòàêëàñòåðà. Çíà÷åíèÿ îáìåííûõ êîíñòàíò íàìè ïîäáè�ðàëèñü òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ñêà÷êè â ïîëåâîé çàâè�ñèìîñòè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà êëàñòåðà ìàêñèìàëüíîñîâïàäàëè ñ ïîëîæåíèÿìè ìàêñèìóìîâ íà ïîëåâîéçàâèñèìîñòè âîñïðèèì÷èâîñòè ïðè ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ èññëåäîâàíèÿõ [24℄. Ýòèì ñêà÷êàì ñîîòâåòñòâó�þò ìàêñèìóìû â ïîâåäåíèè âîñïðèèì÷èâîñòè. Ïåð�âûé ñêà÷îê îáóñëîâëåí ïåðåõîäîì èç ñîñòîÿíèÿ ñî
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Н, Тл�èñ. 3. Ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü âîñïðèèì÷èâîñòè äëÿìîäåëè íàíîêëàñòåðà V15ñïèíîì 1/2 â ñîñòîÿíèå ñ S = 3=2. Ïðè ýòîì âñå òðèìàãíèòíûõ ìîìåíòà â ñðåäíåì òðåóãîëüíèêå îðèåí�òèðóþòñÿ ïî ïîëþ. Ñëåäóþùèå òðè ñêà÷êà ñâÿçàíûñ ïåðåîðèåíòàöèåé ñïèíîâ âåðõíåãî è íèæíåãî øå�ñòèóãîëüíèêîâ. Ïðè êàæäîì ñêà÷êå ïðîèñõîäèò ïå�ðåâîðîò äâóõ ñïèíîâ âåðõíåãî è äâóõ ñïèíîâ íèæíå�ãî øåñòèóãîëüíèêîâ. Òàêèì îáðàçîì, âåëè÷èíà êàæ�äîãî ñêà÷êà ðàâíà �S = 2. Â ðàáîòå [22℄ óêàçûâà�åòñÿ, ÷òî ïåðåõîä èç ñîñòîÿíèÿ íàíîêëàñòåðà ñ ïîë�íûì ñïèíîì 3/2 â ñîñòîÿíèå ñ S = 15=2 â ñèëüíûõìàãíèòíûõ ïîëÿõ ïðîèñõîäèò íå ÷åðåç òðè ñêà÷êà,à ÷åðåç øåñòü ñêà÷êîâ ñ øàãîì �S = 1. Ïðè ýòîìýòè øåñòü ñêà÷êîâ ðàçáèâàþòñÿ íà òðè áëèçêîðàñ�ïîëîæåííûå ïàðû ñ ðàññòîÿíèåì ìåæäó ïèêàìè ïî�ðÿäêà íåñêîëüêèõ òåñëà. Â ñâÿçè ñ ýòèì â ýêñïåðè�ìåíòàõ ðàçëè÷èòü ýòî ðàñùåïëåíèå äîâîëüíî òðóä�íî. Â íàøèõ òùàòåëüíî ïðîâåäåííûõ èññëåäîâàíè�ÿõ ðàñùåïëåíèÿ ñêà÷êîâ íå îáíàðóæåíû. Îäíàêî ñà�ìè ñêà÷êè ïðîèñõîäÿò â èíòåðâàëå ìàãíèòíûõ ïîëåé�H � 10 Òë.Íà ðèñ. 3 è 4 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè âîñïðèèì�÷èâîñòè ìîäåëè ìàãíèòíîãî íàíîêëàñòåðà îò âåëè�÷èíû âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Íà ðèñ. 3 âèäíûîñòðûå ïèêè, êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþò ñêà÷êàì â ïî�âåäåíèè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà êëàñòåðà. Îáðàùàåò íàñåáÿ âíèìàíèå òîò �àêò, ÷òî âäàëè îò ýòèõ ìàêñèìó�ìîâ âîñïðèèì÷èâîñòü ïðàêòè÷åñêè ðàâíà íóëþ. Íàðèñ. 4 ïðèâåäåíû òðè ìàêñèìóìà â ñèëüíûõ ìàãíèò�íûõ ïîëÿõ â óâåëè÷åííîì ìàñøòàáå. Êàê âèäíî èçýòèõ ãðà�èêîâ, ìàêñèìóìû ïðèõîäÿòñÿ íà óçêèé èí�òåðâàë ìàãíèòíûõ ïîëåé (ïîðÿäêà 10 Òë). Âåëè÷èíû1114



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 6, 2013 Èññëåäîâàíèå ìàãíèòíîãî ìîëåêóëÿðíîãî íàíîêëàñòåðà : : :

190 195 200 205 210340 345 350 355 360565 570 575 580 585H; Òë00:010:020:03�; îòí. åä.

�èñ. 4. Ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ âîñïðèèì÷èâîñòèïðè ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ äëÿ ìîäåëè íàíî-êëàñòåðà V15. Êàæäîé êðèâîé (�, Æ, N) ñîîòâåòñòâó-åò ñâîÿ îñü àáñöèññ (�, Æ, N)
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�èñ. 5. Ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè äëÿ ìî-äåëè íàíîêëàñòåðà V15ìàãíèòíûõ ïîëåé, íà êîòîðûå ïðèõîäÿòñÿ ìàêñèìó�ìû âîñïðèèì÷èâîñòè, ïðèâåäåíû â òàáë. 2. Óâåëè�÷åíèå òåìïåðàòóðû âåäåò ê óøèðåíèþ ìàêñèìóìîââîñïðèèì÷èâîñòè è òåïëîåìêîñòè. Ïðè ýòîì ìàêñè�ìóìû íå ñìåùàþòñÿ ïî îñè x.Íàìè âïåðâûå ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà èññëåäîâàòüïîëåâóþ çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè, êîòîðàÿ ïðèâå�äåíà íà ðèñ. 5 è 6. �èñóíîê 5 äåìîíñòðèðóåò îáùèéõîä òåïëîåìêîñòè, à íà ðèñ. 6 â óâåëè÷åííîì ìàñ�

565 570 H; Òë585340 345 360355580575350190 195 200 205 2100
C; îòí. åä.

0:030:060:090:120:15

�èñ. 6. Ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ òåïëîåìêîñòè ïðèñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõ äëÿ ìîäåëè íàíîêëàñòå-ðà V15. Êàæäîé êðèâîé (�, Æ, N) ñîîòâåòñòâóåò ñâîÿîñü àáñöèññ (�, Æ, N)øòàáå ïîêàçàíû òðè ìàêñèìóìà â ñèëüíûõ ìàãíèò�íûõ ïîëÿõ. Â îòëè÷èå îò ìàêñèìóìîâ â ïîëåâîé çà�âèñèìîñòè âîñïðèèì÷èâîñòè, ïèêè â ïîâåäåíèè òåï�ëîåìêîñòè ðàñùåïëÿþòñÿ è íàáëþäàþòñÿ äâîéíûåìàêñèìóìû òåïëîåìêîñòè. Ýòî, âèäèìî, ñâÿçàíî ñòåì, ÷òî êàæäûé ñêà÷îê íà êðèâîé ïîëåâîé çàâè�ñèìîñòè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà â ñèëüíûõ ìàãíèòíûõïîëÿõ ðàñùåïëÿåòñÿ íà ïàðó áëèçêîðàñïîëîæåííûõñêà÷êîâ [22℄. Îäíàêî ðàñùåïëåíèå íàìè íå îáíàðó�æåíî íè íà ïîëåâîé çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîãî ìîìåí�òà íàíîêëàñòåðà, íè íà çàâèñèìîñòè âîñïðèèì÷èâî�ñòè, íî îáíàðóæåíî íà êðèâîé òåïëîåìêîñòè. Çäåñüìîæíî çàìåòèòü, ÷òî ïåðâàÿ ïàðà ìàêñèìóìîâ òåï�ëîåìêîñòè (îêîëî 200 Òë) ñèììåòðè÷íà, îòíîñèòåëü�íî 200 Òë. Ñ óâåëè÷åíèåì ïîëÿ (ìàêñèìóìû îêîëî350 è 575 Òë) äâîéíûå ìàêñèìóìû óæå íå ñèììåò�ðè÷íû: âåëè÷èíà ïåðâûõ ìàêñèìóìîâ óìåíüøàåòñÿ,à âòîðûå ìàêñèìóìû âîçðàñòàþò.Äëÿ ñîïîñòàâëåíèÿ íàøèõ ðåçóëüòàòîâ ñ äàííû�ìè äðóãèõ àâòîðîâ, â òàáë. 2 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿìàãíèòíûõ ïîëåé, íà êîòîðûå ïðèõîäÿòñÿ ìàêñèìó�ìû è ìèíèìóìû òåïëîåìêîñòè. Ìèíèìóìû â òåï�ëîåìêîñòè â òî÷íîñòè ñîâïàäàþò ñ ìàêñèìóìàìè âïîëåâîé çàâèñèìîñòè âîñïðèèì÷èâîñòè êàê â íàøèõèññëåäîâàíèÿõ, òàê è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâà�íèÿõ àâòîðîâ ðàáîòû [24℄. Ïîñëåäíèå äâå ñòðî÷êè âòàáë. 2 ïîêàçûâàþò çíà÷åíèÿ âíåøíèõ ìàãíèòíûõïîëåé, íà êîòîðûå ïðèõîäÿòñÿ ìàêñèìóìû â ïîâåäå�1115



Ê. Ø. Õèçðèåâ, È. Ñ. Äæàìàëóòäèíîâà, Ò. À. Òààåâ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 6, 2013Òàáëèöà 2. Ïîëîæåíèÿ ýêñòðåìóìîâ ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè è òåïëîåìêîñòè äëÿ ìàãíèòíîãî ìîëåêóëÿðíîãîíàíîêëàñòåðà V15 â ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿõÂåëè÷èíà �àáîòà Çíà÷åíèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ H , ÒëÏåðâûé ñêà÷îê Âòîðîé ñêà÷îê Òðåòèé ñêà÷îê�max [24℄ 200 350 ��max Äàííàÿðàáîòà 200.0(1) 350.7(1) 576.1(1)Cmin 200.0(1) 350.0(1) 575.0(1)Cmax 197.6(1) 202.4(1) 347.8(1) 352.6(1) 572.9(1) 577.9(1)�max [22℄ 199.3 203.2 344.4 355.1 574.6 580.6íèè òåïëîåìêîñòè (íàøè ðåçóëüòàòû) è âîñïðèèì÷è�âîñòè (èç ðàáîòû [22℄). Êàê âèäíî èç ýòèõ äàííûõ,ýòè çíà÷åíèÿ íàõîäÿòñÿ â äîâîëüíî õîðîøåì ñîãëà�ñèè äðóã ñ äðóãîì. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ïðåäïîëî�æèòü, ÷òî ðàñùåïëåíèå, êîòîðîå íàìè íå îáíàðóæå�íî íè íà ñêà÷êàõ â ïîâåäåíèè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà,íè íà ìàêñèìóìàõ âîñïðèèì÷èâîñòè, îáíàðóæåíî âïîëåâîé çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÍàìè âûïîëíåíû ðàñ÷åòû äëÿ âñåâîçìîæíûõçíà÷åíèé îáìåííûõ êîíñòàíò, âêëþ÷àÿ è èìåþùèåñÿâ ëèòåðàòóðå. Ñàìîå ëó÷øåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè ðåçóëüòàòàìè äàåò ñëåäóþùèé íàáîðêîíñòàíò îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ: J = 500 Ê,J 0 = 150 Ê, J 00 = 225 Ê, J1 = 50 Ê, J2 = 50 Ê. Ñî�ïîñòàâëåíèå íàøèõ ðåçóëüòàòîâ ïðè ýòèõ çíà÷åíèÿõêîíñòàíò îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ ïîëåâîé çàâèñèìîñòèâîñïðèèì÷èâîñòè íàèáîëåå òî÷íî îïèñûâàåò õîäçàâèñèìîñòè âîñïðèèì÷èâîñòè è ñêà÷êè íà ïîëå�âîé çàâèñèìîñòè âåëè÷èíû ìàãíèòíîãî ìîìåíòàêëàñòåðà. Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ îáìåííûõêîíñòàíò, èñïîëüçîâàííûõ â íàøèõ èññëåäîâàíèÿõ,è çíà÷åíèÿ, ïðåäëîæåííûå äðóãèìè àâòîðàìè.Ïîëó÷åííûå íàìè ñ ïîìîùüþ ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëîçíà÷åíèÿ îáìåííûõ êîíñòàíò ìîëåêóëÿðíîãî íàíî�êëàñòåðà V15 íåñêîëüêî îòëè÷àþòñÿ îò çíà÷åíèéäðóãèõ àâòîðîâ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêåÔåäåðàëüíîé öåëåâîé ïðîãðàììû ¾Íàó÷íûå è íàó÷�íî-ïåäàãîãè÷åñêèå êàäðû èííîâàöèîííîé �îññèè íà2009�2013 ãã.¿ (ñîãëàøåíèå �14.B37.21.1092).
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