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ÔÀÇÎÂÛÉ ÏÅ�ÅÕÎÄ Â ÑÎÈÇÌÅ�ÈÌÓÞÌÀ�ÍÈÒÍÓÞ ÑÒ�ÓÊÒÓ�Ó Â ÎÊÑÈÄÅ PrMn2O5Â. Â. Ìåíüøåíèí *Èíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ èì. Ì. Í. Ìèõååâà Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620990, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 24 ñåíòÿáðÿ 2014 ã.Íà îñíîâå ïîëó÷åííîé ýêñïåðèìåíòàëüíî ñòðóêòóðû ìàãíèòíîé �àçû îêñèäà PrMn2O5 â òåìïåðàòóðíîìèíòåðâàëå îò 18 Ê äî 25 Ê íàéäåíî, ÷òî ïåðåõîä â ýòó �àçó äîëæåí àíàëèòè÷åñêè îïèñûâàòüñÿ ñ ïîìî-ùüþ äâóõêîìïîíåíòíîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà, à ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû äîëæåí ñîäåðæàòüäâà íåçàâèñèìûõ èíâàðèàíòà ÷åòâåðòîé ñòåïåíè ïî êîìïîíåíòàì ýòîãî ïàðàìåòðà. Ñ èñïîëüçîâàíèåì èç-âåñòíûõ èç ëèòåðàòóðû ðåçóëüòàòîâ ðåíîðìãðóïïîâîãî àíàëèçà �àçîâûõ ïåðåõîäîâ ñ ýòèì ý��åêòèâíûìãàìèëüòîíèàíîì óñòàíîâëåíî, ÷òî ðåàëèçóåòñÿ ïåðåõîä âòîðîãî ðîäà. Ïîêàçàíî, ÷òî â ïîÿâëÿþùåéñÿ âðåçóëüòàòå ýòîãî ïåðåõîäà ñîèçìåðèìîé àíòè�åððîìàãíèòíîé �àçå îòñóòñòâóåò ýëåêòðè÷åñêàÿ ïîëÿðèçà-öèÿ, ïîñêîëüêó åå ïîÿâëåíèå çàïðåùåíî ñèììåòðèåé ñèñòåìû.DOI: 10.7868/S00444510150601291. ÂÂÅÄÅÍÈÅÎêñèäû RMn2O5 (R � ðåäêîçåìåëüíûé ýëåìåíò,Bi èëè Y) ïðèâëåêàþò âíèìàíèå èññëåäîâàòåëåéíàëè÷èåì ñèëüíîé ñâÿçè ìåæäó ìàãíèòíîé ïîä-ñèñòåìîé è ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèì äàëüíèì ïîðÿä�êîì. Ýêñïåðèìåíòàëüíî íàäåæíî óñòàíîâëåíî [1℄,÷òî ýëåêòðè÷åñêàÿ ïîëÿðèçàöèÿ â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõâîçíèêàåò òîëüêî ïîñëå ïîÿâëåíèÿ äàëüíåãî ìàãíèò�íîãî ïîðÿäêà. Ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ èññëå�äîâàíèå èõ ðàçëè÷íûõ ìàãíèòíûõ �àç.Êàê èçâåñòíî [2℄, ïåðâîíà÷àëüíûå íåéòðîíîãðà��è÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ óêàçàííûõ îêñèäîâ ïîêàçà�ëè, ÷òî ïðè ïåðåõîäå èç ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿâî ìíîãèõ ñîåäèíåíèÿõ (R=Nd, Tb, Ho, Er, Y) âîç�íèêàåò íåñîèçìåðèìàÿ ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà, îáðàçó�åìàÿ ñïèíàìè èîíîâ ìàðãàíöà, ñ âîëíîâûì âåêòîðîìk = f1=2; 0; �g. Òàêàÿ æå ñòðóêòóðà áûëà îáíàðóæå�íà â ñîåäèíåíèè EuMn2O5 [3℄. Íà îñíîâàíèè ýòèõèçìåðåíèé áûëî ñäåëàíî ïðåäïîëîæåíèå [4℄, ÷òî âñåñîåäèíåíèÿ ýòîãî êëàññà ïåðåõîäÿò â òàêóþ ñòðóêòó�ðó íåïîñðåäñòâåííî íèæå òåìïåðàòóðû TN ïåðåõîäàèç ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ. Îäíàêî äàëüíåéøåå*E-mail: menshenin�imp.uran.ru

èçó÷åíèå ìàãíèòíîãî äàëüíåãî ïîðÿäêà íèæå òåìïå�ðàòóðû TN , íî âáëèçè íåå, ïîêàçàëî, ÷òî â òàêîìñîåäèíåíèè, êàê BiMn2O5, ìàãíèòíàÿ �àçà õàðàê�òåðèçóåòñÿ âåêòîðîì k = f1=2; 0; 1=2g [5℄, à â ñî�åäèíåíèè LaMn2O5 îïèñûâàåòñÿ âîëíîâûì âåêòîðîìk = f0; 0; 1=2g [6℄. Â îêñèäàõ æå, âêëþ÷àþùèõ ðåäêî�çåìåëüíûå ýëåìåíòû èç âòîðîé ïîëîâèíû ðÿäà, ñðà�çó íèæå òåìïåðàòóðû TN ïîÿâëÿåòñÿ íåñîèçìåðèìàÿïî äâóì ïðîñòðàíñòâåííûì íàïðàâëåíèÿì ìàãíèò�íàÿ �àçà ñ âîëíîâûì âåêòîðîì k = f�; 0; �g [7℄.Îòìåòèì òåïåðü, ÷òî â îêñèäàõ RMn2O5 ñ ðåäêî�çåìåëüíûìè ýëåìåíòàìè òÿæåëåå íåîäèìà ïîÿâëÿåò�ñÿ ýëåêòðè÷åñêàÿ ïîëÿðèçàöèÿ [8℄, òîãäà êàê â ñîåäè�íåíèè PrMn2O5, ãäå ìàãíèòíàÿ ñòðóêòóðà â îêðåñò�íîñòè òåìïåðàòóðû TN îêàçûâàåòñÿ ñîèçìåðèìîé àí�òè�åððîìàãíèòíîé �àçîé, îíà íå âîçíèêàåò. Ïîýòî�ìó äëÿ ïîíèìàíèÿ ïðè÷èí îòñóòñòâèÿ ñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêîãî ïîðÿäêà íåîáõîäèìî ïðîàíàëèçèðîâàòüìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå ýòîãî ñîåäèíåíèÿ.Äàííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà àíàëèçó êðèòè÷åñêî�ãî ïîâåäåíèÿ îêñèäà PrMn2O5 ïðè ïåðåõîäå èç ïà�ðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ â ñîèçìåðèìóþ àíòè�åððî�ìàãíèòíóþ �àçó. Áóäåò òàêæå îáñóæäàòüñÿ âîïðîñîá îòñóòñòâèè â ýòîì ñîåäèíåíèè ýëåêòðè÷åñêîé ïî�ëÿðèçàöèè, èñõîäÿ èç ñèììåòðèéíîãî ðàññìîòðåíèÿ.1179 7*



Â. Â. Ìåíüøåíèí ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 6, 2015Òàáëèöà. Ìàëûå íåïðèâîäèìûå ïðåäñòàâëåíèÿ ãðóïïû âîëíîâîãî âåêòîðà k = f1=2; 0; 0g ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóï-ïû Pbamg2 g3 g4 g25 g26 g27 g28�1  0 1�1 0 !  �1 00 1 !  0 �1�1 0 !  0 �1�1 0 !  �1 00 1 !  0 1�1 0 !  1 00 1 !�2  0 1�1 0 !  �1 00 1 !  0 �1�1 0 !  0 11 0 !  1 00 �1 !  0 �11 0 !  �1 00 �1 !2. ÀÍÒÈÔÅ��ÎÌÀ�ÍÈÒÍÛÉ ÏÎ�ßÄÎÊ ÂÑÎÅÄÈÍÅÍÈÈ PrMn2O5 ÂÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÎÌ ÈÍÒÅ�ÂÀËÅ18 K < T � 25 KÝêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæåíî [4℄, ÷òî ïðè ïå�ðåõîäå èç ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ âîëíîâîé âåê�òîð âîçíèêàþùåé ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû â ñîåäèíå�íèè PrMn2O5 åñòü k = f1=2; 0; 0g. Ýòà �àçà ÿâëÿåòñÿñîèçìåðèìîé àíòè�åððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðîé, ýëå�ìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà êîòîðîé â äâà ðàçà ïðåâûøàåò ïîîñè a êðèñòàëëà êðèñòàëëè÷åñêóþ ÿ÷åéêó. Â ðàáî�òå [4℄ ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå àíàëèçèðîâàëîñü èñõîäÿèç òîãî, ÷òî ñèììåòðèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêèîñòàåòñÿ íåèçìåííîé ïðè ðàññìàòðèâàåìîì ìàãíèò�íîì ïåðåõîäå. Ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïîé ÿâëÿåòñÿPbam (D2h9 ).�àññìîòðèì ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå èíòåðåñóþùåéíàñ ìàãíèòíîé �àçû, ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå ïðî�ñòðàíñòâåííóþ ãðóïïó ñèììåòðèè Pbam. Â îáîçíà�÷åíèÿõ ìîíîãðà�èè [9℄ äëÿ ýòîé ïðîñòðàíñòâåííîéãðóïïû óïîìÿíóòàÿ âûøå çâåçäà âîëíîâîãî âåêòîðàåñòü k20 = b1=2, ãäå b1 � âåêòîð îáðàòíîé ðåøåò�êè. Ýòà çâåçäà ÿâëÿåòñÿ îäíîëó÷åâîé, òàê êàê âñåýëåìåíòû íóëåâîãî áëîêà ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïû(òðàíñëÿöèè, êðàòíûå âåêòîðàì îáðàòíîé ðåøåòêè,ó ýòèõ ýëåìåíòîâ ðàâíû íóëþ) ïåðåâîäÿò âåêòîð k âñàì ýòîò âåêòîð èëè â âåêòîð �k+b, ãäå b � òàêæåíåêîòîðûé âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêè. Äëÿ ýòîé çâåç�äû âîëíîâîãî âåêòîðà ïðîñòðàíñòâåííàÿ ãðóïïà èìå�åò äâà íåïðèâîäèìûõ ïðåäñòàâëåíèÿ (ÍÏ), ÿâíûéâèä ïðîåêòèâíûõ (íàãðóæåííûõ) ïðåäñòàâëåíèé êî�òîðûõ ïðèâåäåí â ìîíîãðà�èè [9℄. Ìàòðèöû ìàëûõÍÏ ãðóïïû âîëíîâîãî âåêòîðà, ðàâíûå [10℄dk� (g) = d�pr(h) expf�ik � �hg; (1)ãäå d�pr(h) � ìàòðèöû ïðîåêòèâíûõ ïðåäñòàâëåíèéäëÿ ýëåìåíòà ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïû g = (hj�h)â îáîçíà÷åíèÿõ Âèãíåðà �Çåéòöà, h � ïîâîðîòíàÿ

÷àñòü ýëåìåíòà, �h � åãî íåòðèâèàëüíàÿ òðàíñëÿ�öèÿ, ïðèâåäåíû â òàáëèöå. Ýòè ìàòðèöû çàïèñàíûâ îâåùåñòâëåííîé �îðìå. Îòìåòèì, ÷òî èíäåêñû óýëåìåíòîâ ãðóïïû â òàáëèöå ñîâïàäàþò ñ îáîçíà÷å�íèÿìè â êíèãå [9℄.Â òàáëèöå ïîâîðîòíàÿ ÷àñòü ýëåìåíòîâ g2, g3, g4îòâå÷àåò ïîâîðîòàì íà 180Æ îòíîñèòåëüíî îñåé x, y,z îîòâåòñòâåííî, ýëåìåíò g25 åñòü ïðîñòðàíñòâåí�íàÿ èíâåðñèÿ. Ýëåìåíòû ãðóïïû g26, g27, g28 ïðåä�ñòàâëÿþò ñîáîé îòðàæåíèÿ â ïëîñêîñòÿõ, ïåðïåíäè�êóëÿðíûõ îñÿì x, y, z,  ó÷åòîì ñîîòâåòñòâóþùèõíåòðèâèàëüíûõ òðàíñëÿöèé. Â èíòåðíàöèîíàëüíîéóñòàíîâêå îñè x, y, z ñèñòåìû êîîðäèíàò îðèåíòèðî�âàíû âäîëü íàïðàâëåíèé a, b,  êðèñòàëëà.Îïðåäåëèì òåïåðü, ïî êàêîìó èç íåïðèâîäè�ìûõ ïðåäñòàâëåíèé ãðóïïû Pbam ïðîèñõîäèò ïå�ðåõîä èç ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ â àíòè�åððî�ìàãíèòíî óïîðÿäî÷åííóþ �àçó ñ âîëíîâûì âåêòî�ðîì k = f1=2; 0; 0g. Ïðåæäå âñåãî ó÷òåì, ÷òî ñî�ãëàñíî äàííûì ðàáîòû [4℄ íàèëó÷øàÿ ïîäãîíêà èí�òåíñèâíîñòåé ñàòåëëèòîâ ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ äëÿýòîé çâåçäû ïîëó÷àåòñÿ äëÿ ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷å�íèÿ (Cx; 0; 0) è (C 0x; 0; 0) äëÿ èîíîâ Mn â ïîçèöèÿõñîîòâåòñòâåííî 4h è 4f , ãäåCx = S1x + S2x � S3x � S4x;C 0x = S5x + S6x � S7x � S8x: (2)Â ðàâåíñòâàõ (2) Six, i = 1; : : : ; 4, ïðåäñòàâëÿ�þò ñîáîé ïðîåêöèè ñïèíîâ èîíîâ Mn(4h) íà îñü aêðèñòàëëà, à Six, i = 5; : : : ; 8 � ñîîòâåòñòâåííîïðîåêöèè ñïèíîâ èîíîâ Mn(4f). Âîñïîëüçóåìñÿ òå�ïåðü ïðîöåäóðîé îïðåäåëåíèÿ ïñåâäîâåêòîðíûõ áà�çèñíûõ �óíêöèé ÍÏ ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïû [10℄,ïðèâåäåííûõ â òàáëèöå. Îïðåäåëÿÿ íà îñíîâå ýòîéïðîöåäóðû âåêòîðû àòîìíûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâèîíîâ Mn, äîïóñòèìûõ ñèììåòðèåé ñèñòåìû, íàé�äåì, ÷òî ìàãíèòíûå ñòðóêòóðû (2) ìîãóò ðåàëèçî�âàòüñÿ òîëüêî äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ �2. Ìîæíî, îäíà�êî, îáíàðóæèòü, ÷òî ýòî ïðåäñòàâëåíèå äëÿ èîíîâ1180



ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 6, 2015 Ôàçîâûé ïåðåõîä â ñîèçìåðèìóþ ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó : : :äîïóñêàåò òàêæå è ñóùåñòâîâàíèå âåêòîðîâ �åððî�ìàãíåòèçìà ñ îòëè÷íûìè îò íóëÿ ïðîåêöèÿìè íà îñüa êðèñòàëëà:Mhx = S1x + S2x + S3x + S4x;Mfx = S5x + S6x + S7x + S8x: (3)Îòìåòèì ñëåäóþùåå îáñòîÿòåëüñòâî. Â ðàáîòå [4℄äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ �2 (�2 â îáîçíà÷åíèÿõ [4℄) òàêæåîïðåäåëåíû áàçèñíûå âåêòîðû íàïðàâëåíèé îðèåí�òàöèé ñïèíîâ íà èîíàõ Mn. Èç ïðèâåäåííûõ äàííûõâèäíî, ÷òî åñëè äëÿ ïîçèöèè 4h (Mn3+) óäàåòñÿ ïî�ñòðîèòü âåêòîð C, îðèåíòèðîâàííûé âäîëü îñè x, òîäëÿ ïîçèöèè 4f âåêòîð C0 ñ òîé æå ñàìîé îðèåíòàöè�åé ïîñòðîåí áûòü íå ìîæåò, à âîçíèêàåò ëèøü âåêòîðA, èìåþùèé îòëè÷íóþ îò íóëÿ ïðîåêöèþ íà îñü x.Ïðåäñòàâëåíèå �1(�1) íå äîïóñêàåò â ïîçèöèè 4h ñó�ùåñòâîâàíèå âåêòîðà C â îðèåíòàöèè ñïèíîâ, õîòÿâåêòîð C0, íàïðàâëåííûé âäîëü îñè x, ìîæåò ñóùå�ñòâîâàòü äëÿ ïîçèöèè 4f . Òàêèì îáðàçîì, èç àíàëè�çà, ïðîâåäåííîãî â ýòîé ðàáîòå, ñëåäóåò, ÷òî ïåðå�õîä â óïîðÿäî÷åííóþ �àçó äëÿ èîíîâ Mn3+(4h) äîë�æåí ïðîèñõîäèòü ïî ïðåäñòàâëåíèþ �2, à äëÿ èîíîâMn4+(4f) � ïî ïðåäñòàâëåíèþ �1. Òîãäà â îáùåìñëó÷àå ýòî äîëæíû áûòü äâà ðàçíûõ �àçîâûõ ïåðå�õîäà ñ ðàçíûìè òåìïåðàòóðàìè, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëü�íî â ðàáîòå [4℄ íå îáíàðóæåíî.Ïîêàæåì, ÷òî íàáîð �óíêöèé (Mhx; Cx) îáðàçóåòáàçèñíûå �óíêöèè íåïðèâîäèìîãî ïðåäñòàâëåíèÿ,âõîäÿùåãî â ñîñòàâ ïñåâäîâåêòîðíîãî [10℄ ïðåäñòàâ�ëåíèÿ, ñîâïàäàþùåãî ñ ïðåäñòàâëåíèåì �2 â òàáëèöå.Èç ñêàçàííîãî âûøå ñëåäóåò, ÷òî äëÿ óñòàíîâëåíèÿñîâïàäåíèÿ ýòèõ ïðåäñòàâëåíèé íàì íåîáõîäèìî âîñ�ïîëüçîâàòüñÿ ïñåâäîâåêòîðíûì (ìàãíèòíûì) ïðåä�ñòàâëåíèåì ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïû. Êàê èçâåñò�íî [10℄, ìàòðèöû ýòîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ìîãóò áûòü çà�ïèñàíû â âèäå ïðÿìîãî ïðîèçâåäåíèÿ ìàòðèö dkp
V 0,ãäå dkp � ìàòðèöû ïåðåñòàíîâî÷íîãî ïðåäñòàâëåíèÿãðóïïû âîëíîâîãî âåêòîðà, ó÷èòûâàþùèå ïåðåñòà�íîâêè ìàãíèòíûõ èîíîâ Mn(4h), à V 0 � ìàòðèöûïðåäñòàâëåíèÿ, ïî êîòîðîìó ïðåîáðàçóþòñÿ ïñåâäî�âåêòîðû. Îïèñàíèå ïîñòðîåíèÿ è ïðèìåðû ÿâíîãîâèäà ìàòðèö dkp äëÿ íåêîòîðûõ ýëåìåíòîâ ãðóïïûPbam äëÿ ñîåäèíåíèé ðàññìàòðèâàåìîãî êëàññà ïðè�âåäåíû â ðàáîòå [11℄. Ïîýòîìó îñòàíîâèìñÿ ëèøü íàðåçóëüòàòàõ äëÿ ñîåäèíåíèÿ PrMn2O5. Ïðåæäå âñå�ãî îòìåòèì, ÷òî, ïîñêîëüêó âûøå îïðåäåëÿëèñü áà�çèñíûå âåêòîðû îðèåíòàöèè ñïèíîâ, íàì íåîáõîäèìîçàïèñàòü áàçèñíûå âåêòîðû ïðåäñòàâëåíèÿ dkp 
 V 0,ñîîòâåòñòâóþùèå âåêòîðàì Mh è C, îðèåíòèðîâàí�íûì ïî îñè x êðèñòàëëà. Ýòè áàçèñíûå �óíêöèèçàïèñûâàþòñÿ â âèäå P�i ei 
 si [10; 11℄. Â ïîñëåä�íåì âûðàæåíèè ei (i = 1; : : : ; 4) � ÷åòûðåõêîìïî�

íåíòíûé âåêòîð, ó êîòîðîãî âñå êîìïîíåíòû ðàâíûíóëþ, çà èñêëþ÷åíèåì êîìïîíåíòû i, ðàâíîé åäèíè�öå, óêàçûâàþùåé íà ïîçèöèþ àòîìà â ÿ÷åéêå; si �åäèíè÷íûé âåêòîð, óêàçûâàþùèé îðèåíòàöèþ ñïè�íà íà èîíå Mn â ïîçèöèè i; � � çíàê ïðÿìîé ñóì�ìû, 
 � çíàê ïðÿìîãî ïðîèçâåäåíèÿ âåêòîðîâ. Ýòèâåêòîðû ïðåîáðàçóþòñÿ ïî ñòîëáöàì ïðåäñòàâëåíèÿdkp 
 V 0. Ïðîñòî ïîêàçàòü, ÷òî áàçèñíûå âåêòîðû,ñîîòâåòñòâóþùèå âåêòîðàì Mh è C, îðèåíòèðîâàí�íûì ïî îñè x, ïðåîáðàçóþòñÿ äðóã ÷åðåç äðóãà, à ñëå�äîâàòåëüíî, îáðàçóþò áàçèñíûå âåêòîðû íåïðèâîäè�ìîãî ïðåäñòàâëåíèÿ, âõîäÿùåãî â ñîñòàâ ïñåâäîâåê�òîðíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ. Áîëåå òîãî, åñëè îáîçíà÷èòüáàçèñíûé âåêòîð, ñîîòâåòñòâóþùèé âåêòîðóMh, êàê�1, à áàçèñíûé âåêòîð, ñîîòâåòñòâóþùèé C, êàê �2,òî ïîëó÷åííîå ïðåäñòàâëåíèå íà áàçèñå (�1, �2) ñîâ�ïàäàåò ñ ïðåäñòàâëåíèåì �2 â òàáëèöå. Ïîñëåäíååñâîéñòâî îçíà÷àåò, ÷òî íàáîð âåëè÷èí (Mhx; Cx) ïðå�îáðàçóåòñÿ ïî ñòðîêàì ýòîãî ïðåäñòàâëåíèÿ è, êàêáóäåò âèäíî íèæå, ïðîïîðöèîíàëåí äâóõêîìïîíåíò�íîìó ïàðàìåòðó ïîðÿäêà, îïèñûâàþùåìó ïåðåõîä èçïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ â àíòè�åððîìàãíèòíóþ�àçó. Àíàëîãè÷íîå çàêëþ÷åíèå ìîæíî ñäåëàòü è îò�íîñèòåëüíî íàáîðà (C 0x;Mfx). Ïðè ãðóïïîâûõ ïðåîá�ðàçîâàíèÿõ íàáîðû (Mhx; Cx) è (Mfx; C 0x) ïðåîáðàçó�þòñÿ íåçàâèñèìî, ïîýòîìó ïåðâàÿ êîìïîíåíòà ïàðà�ìåòðà ïîðÿäêà åñòü ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ âåëè÷èíMhx, Mfx, à âòîðàÿ � ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ Cx, C 0xñ òåìè æå êîý��èöèåíòàìè.3. ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÛÉ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍÑÈÑÒÅÌÛÈçâåñòíî, ÷òî êîìïîíåíòàìè ïàðàìåòðà ïîðÿä�êà ìàãíèòíûõ ïåðåõîäîâ, ðàññìàòðèâàåìûõ ñ ïîìî�ùüþ ãðóïï ïðîñòðàíñòâåííîé ñèììåòðèè, ÿâëÿþò�ñÿ êîý��èöèåíòû ñìåøèâàíèÿ ìàãíèòíîé ñòðóêòó�ðû [10; 12℄, ïðåäñòàâëÿþùèå ñîáîé êîý��èöèåíòûðàçëîæåíèÿ âåêòîðà ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ïî ïñåâ�äîâåêòîðíîìó áàçèñó. Ïîñêîëüêó çâåçäà ÿâëÿåòñÿ îä�íîëó÷åâîé, êîý��èöèåíòû ñìåøèâàíèÿ ïðåîáðàçó�þòñÿ ïî ïðåäñòàâëåíèþ �2 òàáëèöû. Îïðåäåëÿÿ ñ ïî�ìîùüþ ýòèõ ìàòðèö ïðàâèëà ïðåîáðàçîâàíèÿ êîìïî�íåíò ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ïîä äåéñòâèåì ýëåìåíòîâïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïû, ïðîñòî óñòàíîâèòü, ÷òîèíâàðèàíò, êâàäðàòè÷íûé ïî ýòèì êîìïîíåíòàì, ðà�âåí �21 + �22 ; (4)ãäå âåëè÷èíû �1 è �2 � êîìïîíåíòû ïàðàìåòðà ïî�ðÿäêà. Èìåþòñÿ äâà èíâàðèàíòà ÷åòâåðòîé ñòåïåíèïî êîìïîíåíòàì ïàðàìåòðà ïîðÿäêà:�41 + �42 ; �21�22 : (5)1181



Â. Â. Ìåíüøåíèí ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 6, 2015Â ýòîì ñëó÷àå ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí ñèñòå�ìû, ñ ïîìîùüþ êîòîðîãî ìîæíî àíàëèçèðîâàòü êðè�òè÷åñêîå ïîâåäåíèå îêñèäà PrMn2O5 â îáëàñòè ïåðå�õîäà èç ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ â àíòè�åððîìàã�íèòíóþ ñòðóêòóðó, èìååò âèäHeff = Z ddx�r2 ��21 (x) + �22 (x)� ++ u1 ��41 (x) + �42 (x)�+ u2�21 (x)�22 (x) ++ 12 ���1(x)�xi ��1(x)�xi + ��2(x)�xi ��2(x)�xi �� : (6)Â ðàâåíñòâå (6) êîý��èöèåíòû r, u1, u2 èìåþò òîòæå �èçè÷åñêèé ñìûñë, ÷òî è â âûðàæåíèè äëÿ òåð�ìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, îïèñûâàþùåãî �àçî�âûå ïåðåõîäû â ðàìêàõ òåîðèè Ëàíäàó [13; 14℄, d �ðàçìåðíîñòü ïðîñòðàíñòâà. Â îêðåñòíîñòè òåìïåðà�òóðû ïåðåõîäà, êîòîðàÿ ðàññìàòðèâàåòñÿ â ðàáîòå,çíà÷åíèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà, ïîëó÷àåìîå èç óñëî�âèÿ ìèíèìóìà òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, ìà�ëî (èëè âîîáùå ðàâíî íóëþ âûøå ýòîé òåìïåðà�òóðû) ïî ñðàâíåíèþ ñ �ëóêòóèðóþùèì çíà÷åíèåì� = (�1; �2). Ïîýòîìó ïîñëåäíåå ñëàãàåìîå â ïðàâîé÷àñòè ðàâåíñòâà (6) îïèñûâàåò âêëàä, ñâÿçàííûé ñíåîäíîðîäíîñòüþ ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé â ñèñòåìå.Çäåñü íåîáõîäèìî ñäåëàòü ñëåäóþùåå çàìå÷àíèå.Ìû ñ÷èòàåì âñëåä çà ðàáîòîé [4℄, ÷òî óïîðÿäî÷åíèå,êîòîðîå âîçíèêàåò íèæå òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà, ÿâ�ëÿåòñÿ êîëëèíåàðíûì. Íàëè÷èå â îñíîâíîì ñîñòîÿ�íèè äàëüíåãî ïîðÿäêà, îïèñûâàåìîãî âåêòîðîì C âïîçèöèè 4h (C0 â ïîçèöèè 4f), îçíà÷àåò, ÷òî â ýòîìñîñòîÿíèè âåêòîðMh = 0 (Mf = 0). Îäíàêî â òîé îá�ëàñòè òåìïåðàòóð âáëèçè òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà, ãäåñóùåñòâåííû ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè, ëîêàëüíî ìîãóòâîçíèêàòü è âåêòîðû Mh, Mf , îðèåíòèðîâàííûå ïîîñè x, ïîñêîëüêó èõ âîçíèêíîâåíèå, âî âñÿêîì ñëó�÷àå, íå çàïðåùåíî ñèììåòðèåé.Îáðàòèì âíèìàíèå íà ñëåäóþùåå îáñòîÿòåëü�ñòâî. Ïðè ïåðåõîäå èç ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ âíåñîèçìåðèìóþ ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó â ñîåäèíåíè�ÿõ RMn2O5  âîëíîâûì âåêòîðîì k = f1=2; 0; �gý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí ñîäåðæèò ñëàãàåìûå,ñâÿçàííûå ñ ýëåêòðè÷åñêîé ïîëÿðèçàöèåé ñîåäèíå�íèé [15℄. Ïîëÿðèçàöèÿ â ñèñòåìå ìîæåò âîçíèêàòüêàê ìàêðîñêîïè÷åñêèé ñîïóòñòâóþùèé ïàðàìåòð ïî�ðÿäêà. Â ãàìèëüòîíèàíå (6) íàëè÷èå ñëàãàåìûõ, âêîòîðûå âõîäèëà áû ýëåêòðè÷åñêàÿ ïîëÿðèçàöèÿ ñè�ñòåìû, çàïðåùåíî ñèììåòðèåé. Ïîýòîìó â îêñèäåPrMn2O5, à òàêæå â äðóãèõ îêñèäàõ ýòîãî ñåìåé�ñòâà, âêëþ÷àþùèõ ðåäêîçåìåëüíûå ýëåìåíòû, êîãäàïåðåõîä èç ïàðàìàãíèòíîé �àçû ïðîèñõîäèò â ñî�èçìåðèìóþ ìàãíèòíóþ �àçó, ïîëÿðèçàöèè â ìàãíè�

òîóïîðÿäî÷åííîé ñòðóêòóðå íå âîçíèêàåò. Áîëåå òî�ãî, ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû, îïèñûâàþ�ùèé ïåðåõîä â îêñèäàõ RMn2O5 èç ïàðàìàãíèòíî�ãî ñîñòîÿíèÿ â íåñîèçìåðèìóþ ïî äâóì íàïðàâëåíè�ÿì ìàãíèòíóþ �àçó, òàêæå ïî ñîîáðàæåíèÿì ñèì�ìåòðèè íå ñîäåðæèò ñîïóòñòâóþùåãî ìàêðîñêîïè÷å�ñêîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà â âèäå ýëåêòðè÷åñêîé ïî�ëÿðèçàöèè [16℄. Ýëåêòðè÷åñêàÿ ïîëÿðèçàöèÿ â ýòèõïîñëåäíèõ ñîåäèíåíèÿõ, êàê ñëåäóåò èç ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ äàííûõ [7; 8℄, ïîÿâëÿåòñÿ òîëüêî ïîñëå �à�çîâîãî ïåðåõîäà â ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó, íåñîèçìå�ðèìóþ ïî îäíîìó íàïðàâëåíèþ.4. Ê�ÈÒÈ×ÅÑÊÎÅ ÏÎÂÅÄÅÍÈÅÌÀÍ�ÀÍÀÒÀ Ï�ÀÇÅÎÄÈÌÀÊðèòè÷åñêîå ïîâåäåíèå ñîåäèíåíèÿ PrMn2O5, õà�ðàêòåðèçóåìîå ý��åêòèâíûì ãàìèëüòîíèàíîì (6),ìîæåò áûòü ïðîàíàëèçèðîâàíî, èñõîäÿ èç ðåçóëüòà�òîâ ðàáîò [17; 18℄. Â ýòèõ ðàáîòàõ óñòàíîâëåíî, ÷òîïîìèìî òðèâèàëüíîé íåïîäâèæíîé ãàóññîâîé òî÷êèâ ñèñòåìå èìååòñÿ òðè íåïîäâèæíûå òî÷êè ðåíîð�ìãðóïïîâîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ ý��åêòèâíîãî ãàìèëü�òîíèàíà. Åñëè ââåñòè ïàðàìåòð y êàê îòíîøåíèå âå�ëè÷èí u2 è u1 (ò. å. y = u2=u1), òî ýòè òðè íåïîäâèæ�íûå òî÷êè õàðàêòåðèçóþòñÿ ñëåäóþùèìè çíà÷åíèÿ�ìè ïàðàìåòðà y [17℄:y = 0; y = 2; y = 6: (7)Òî÷êà y = 2 ÿâëÿåòñÿ óñòîé÷èâîé êðèòè÷åñêîé òî÷�êîé. Ïðè èçìåíåíèè ìàñøòàáà ðåíîðìãðóïïîâîãîïðåîáðàçîâàíèÿ òî÷êè (u1; u2), äëÿ êîòîðûõ âûïîë�íÿåòñÿ óñëîâèå 2 < y � 6, ñìåùàþòñÿ ê óñòîé÷èâîéòî÷êå ñïðàâà, òîãäà êàê òî÷êè, ãäå 0 � y < 2, ñòðå�ìÿòñÿ ê ýòîé òî÷êå ñëåâà. Ñëåäîâàòåëüíî, äâå äðóãèåòî÷êè â ðàâåíñòâå (7) îêàçûâàþòñÿ íåóñòîé÷èâûìèòî÷êàìè ðåíîðìãðóïïîâîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ. Òàêèìîáðàçîì, åñëè âåëè÷èíû ïàðàìåòðîâ u1 è u2 îêñè�äà PrMn2O5 óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèþ 0 � y � 6, òîâ ñèñòåìå ïðè ïåðåõîäå èç ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿ�íèÿ â ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííóþ �àçó èìååò ìåñòî ïå�ðåõîä âòîðîãî ðîäà. Ïðè ýòîì êðèòè÷åñêèå èíäåêñû,îïèñûâàþùèå êðèòè÷åñêîå ïîâåäåíèå, îïðåäåëÿþò�ñÿ òî÷êîé y = 2. Îòìåòèì òåïåðü, ÷òî â îáëàñòè çíà�÷åíèÿ 0 � y � 2 ïàðàìåòðà y â ðåçóëüòàòå �àçîâîãîïåðåõîäà èç ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ äîëæíà ðåà�ëèçîâàòüñÿ ìàãíèòíàÿ �àçà, â êîòîðîé �1 = ��2 6= 0[17℄. Äëÿ îáëàñòè çíà÷åíèé 2 � y � 6 ïàðàìåòðà yðåàëèçóåòñÿ �àçà ñ �1 = 0, �2 6= 0 (èëè íàîáîðîò) [17℄.Ó÷åò àíãàðìîíè÷åñêèõ ÷ëåíîâ áîëåå âûñîêîãî,÷åì â ý��åêòèâíîì ãàìèëüòîíèàíå (6), ïîðÿäêà ïîç�1182



ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 6, 2015 Ôàçîâûé ïåðåõîä â ñîèçìåðèìóþ ìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó : : :âîëèë óñòàíîâèòü [18℄, ÷òî â îáëàñòè çíà÷åíèé ïà�ðàìåòðà y � 6 íà �àçîâîé äèàãðàììå â êîîðäèíà�òàõ (r; y) ïîÿâëÿåòñÿ ëèíèÿ ïåðåõîäîâ ïåðâîãî ðîäàìåæäó �àçîé �1 = 0, �2 6= 0 è ïàðàìàãíèòíîé �àçîé.Â èíòåðâàëå çíà÷åíèé �2 � y � 0 âîçíèêàåò ëèíèÿ�àçîâûõ ïåðåõîäîâ ïåðâîãî ðîäà ìåæäó ïàðàìàãíèò�íîé �àçîé è ìàãíèòíîé �àçîé �1 = ��2 6= 0. Ïî�ÿâëÿåòñÿ òàêæå ëèíèÿ ïåðåõîäîâ ïåðâîãî ðîäà ìåæ�äó ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûìè �àçàìè. Ñàìè æå òî÷êè(7) ñòàíîâÿòñÿ òðèêðèòè÷åñêèìè òî÷êàìè.Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí�íûå ðàáîòû [4℄, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òîâ ñîåäèíåíèè PrMn2O5 âîçíèêàåò ìàãíèòíàÿ �àçà�1 = 0, �2 6= 0. Ýòîò âûâîä îñíîâàí íà òîì, ÷òîêîìïîíåíòà �1 ïðîïîðöèîíàëüíà âåëè÷èíå Mhx äëÿïîçèöèè 4h, à ñëåäîâàòåëüíî, â îñíîâíîì ñîñòîÿíèèðàâíà íóëþ. Ýòî æå êàñàåòñÿ è ïîçèöèè 4f . Â ýòîéðàáîòå íå ñîîáùàåòñÿ î íàëè÷èè ñêðûòîé òåïëîòûïåðåõîäà, à àíîìàëèþ èìååò óäåëüíàÿ òåïëîåìêîñòüïðè ïîñòîÿííîì äàâëåíèè. Ñëåäîâàòåëüíî, �àçà ïî�ÿâèòñÿ ïðè òåìïåðàòóðå TN â ðåçóëüòàòå �àçîâîãîïåðåõîäà âòîðîãî ðîäà. Ïàðàìåòðû u1 è u2 ãàìèëü�òîíèàíà (6) óäîâëåòâîðÿþò â ýòîì ñëó÷àå óñëîâèþ2u1 � u2 � 6u1: (8)Êðèòè÷åñêèå èíäåêñû ïåðåõîäà ñîâïàäàþò ñ êðè�òè÷åñêèìè èíäåêñàìè, ïðèâåäåííûìè â ðàáîòå [19℄,ïðè n = 2. Âûáîð çíà÷åíèÿ n = 2 ñâÿçàí ñ òåì îá�ñòîÿòåëüñòâîì, ÷òî ïðè u2 = 2u1 â òî÷êå �àçîâî�ãî ïåðåõîäà â ñèñòåìå âîçíèêàåò O2-ñèììåòðèÿ [17℄.Ïîíÿòü âîçíèêíîâåíèå ñèììåòðèè �îðìàëüíî äîñòà�òî÷íî ïðîñòî. Ïðèâåäåííîå âûøå óñëîâèå îçíà÷àåò,÷òî â ý��åêòèâíîì ãàìèëüòîíèàíå (6) âìåñòî äâóõèíâàðèàíòîâ ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà âîçíèêàåò îäèí âè�äà (�21 + �22 )2: (9)Òîãäà, ðàññìàòðèâàÿ ïàðàìåòð ïîðÿäêà êàê äâóõêîì�ïîíåíòíûé âåêòîð, âèäèì, ÷òî ïåðâûé èíâàðèàíòåñòü ïðîñòî ñêàëÿðíîå ïðîèçâåäåíèå, à âòîðîé èí�âàðèàíò (9) � êâàäðàò ýòîãî ïðîèçâåäåíèÿ. ßñíî,÷òî ýòè èíâàðèàíòû íå èçìåíÿþòñÿ ïðè ïîâîðîòå íàëþáîé óãîë äâóõêîìïîíåíòíîãî âåêòîðà. Ïîñêîëüêóêðèòè÷åñêèå èíäåêñû îïðåäåëÿþòñÿ óñòîé÷èâîé òî÷�êîé y = 2, â íåé ìîäåëü ñâåëàñü ê äâóõêîìïîíåíòíîéìîäåëè '4. Ýòèì è îïðåäåëÿåòñÿ âûáîð çíà÷åíèÿ n.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå óñòàíîâëåíî, ÷òî â ñîåäèíåíèè PrMn2O5�àçîâûé ïåðåõîä èç ïàðàìàãíèòíîé �àçû â ñîèçìå�ðèìóþ àíòè�åððîìàãíèòíóþ ñòðóêòóðó, õàðàêòåðè�

çóåìóþ çâåçäîé âîëíîâîãî âåêòîðà k = f1=2; 0; 0g,ìîæåò ðåàëèçîâàòüñÿ ïî ðàçëè÷íûì ñöåíàðèÿì. Êàêíàéäåíî èç äàííûõ ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ [4℄, ìàãíèò�íîå óïîðÿäî÷åíèå õàðàêòåðèçóåòñÿ êîìïîíåíòîé Cxâåêòîðà C äëÿ èîíîâ Mn â ïîçèöèè 4h è êîìïî�íåíòîé C 0x âåêòîðà C0 äëÿ èîíîâ Mn â ïîçèöèè 4f ,ïîýòîìó òàêîå óïîðÿäî÷åíèå îïðåäåëÿåòñÿ íåïðèâî�äèìûì ïðåäñòàâëåíèåì �2 ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóï�ïû Pbam. Çíàíèå ýòîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ïîçâîëÿåò ïî�ñòðîèòü ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí (6), íà îñíîâåêîòîðîãî ìîæíî íàéòè êðèòè÷åñêîå ïîâåäåíèå ýòîãîñîåäèíåíèÿ â îáëàñòè �àçîâîãî ïåðåõîäà âòîðîãî ðî�äà. Ó÷åò àíãàðìîíè÷åñêèõ ñëàãàåìûõ áîëåå âûñîêî�ãî ïîðÿäêà ïî êîìïîíåíòàì �i, i = 1; 2, óêàçûâàåò íàâîçìîæíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ â ñèñòåìå �àçîâûõ ïå�ðåõîäîâ ïåðâîãî ðîäà, à òàêæå òðèêðèòè÷åñêîé òî÷�êè.Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ïðèâåäåííûå â ðà�áîòå [4℄, íå âûÿâèëè íàëè÷èå ñêðûòîé òåïëîòû ïå�ðåõîäà ðàññìàòðèâàåìîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà. Óñòà�íîâëåíî ëèøü íàëè÷èå àíîìàëèè óäåëüíîé òåïëîåì�êîñòè ïðè ïîñòîÿííîì äàâëåíèè. Â ñâÿçè ñ ýòèì âíàøåé ðàáîòå ñäåëàí âûâîä î òîì, ÷òî �àçîâûé ïå�ðåõîä èç ïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ â àíòè�åððîìàã�íèòíóþ ñòðóêòóðó ÿâëÿåòñÿ �àçîâûì ïåðåõîäîì âòî�ðîãî ðîäà, à ïàðàìåòðû ý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíè�àíà óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèþ 2u1 � u2 � 6u1.Ñèììåòðèÿ ñèñòåìû ïðè ïåðåõîäå â óïîìÿíóòîåâûøå àíòè�åððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå çàïðåùàåò ñó�ùåñòâîâàíèå â ý��åêòèâíîì ãàìèëüòîíèàíå (6) ñëà�ãàåìûõ, ñîäåðæàùèõ ýëåêòðè÷åñêóþ ïîëÿðèçàöèþ.Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî â ðåçóëüòàòå òàêîãî ïåðåõîäà â àí�òè�åððîìàãíèòíîé ñòðóêòóðå íå âîçíèêíåò ýëåêòðè�÷åñêàÿ ïîëÿðèçàöèÿ êàê ñîïóòñòâóþùèé ïàðàìåòðïîðÿäêà. Ñëåäîâàòåëüíî, â ñèñòåìå íåò óñëîâèÿ äëÿâîçíèêíîâåíèÿ ñèëüíîé ñâÿçè ìåæäó äàëüíèì ìàã�íèòíûì ïîðÿäêîì è ýëåêòðè÷åñêîé ïîëÿðèçàöèåé.Â çàêëþ÷åíèå îáðàòèì âíèìàíèå íà òî, ÷òî ñèì�ìåòðèÿ ìàãíèòíîé �àçû äîïóñêàåò ñóùåñòâîâàíèåîòëè÷íîé îò íóëÿ êîìïîíåíòû Mhx(Mfx). Åå ïî�ÿâëåíèå â êðèòè÷åñêîé îáëàñòè îáóñëîâëåíî ñïèíî�âûìè �ëóêòóàöèÿìè. Êàê óæå ãîâîðèëîñü âûøå,â ñëó÷àå êîëëèíåàðíîãî ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿýòà êîìïîíåíòà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ðàâíà íóëþ.Ïðîâåäåííûé âûøå àíàëèç �àçîâîãî ïåðåõîäà êà�ñàëñÿ èìåííî ýòîãî ñëó÷àÿ. Îäíàêî åñëè ìàãíèòíîåóïîðÿäî÷åíèå ÿâëÿåòñÿ íåêîëëèíåàðíûì, ò. å. íàìàã�íè÷åííîñòè ïîäðåøåòîê íåñêîëüêî îòêëîíÿþòñÿ îòîñè x, òî âîçìîæíî ïîÿâëåíèå â îñíîâíîì ñîñòîÿ�íèè êîìïîíåíòû Mhx(Mfx). Íåêîëëèíåàðíîå óïîðÿ�äî÷åíèå ìîæåò áûòü îáóñëîâëåíî áîëüøèì ÷èñëîì1183
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