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ÊÂÀÍÒÎÂÛÅ �ÅÍÎ�ÌÈ�ÎÂÊÈ Â ÀÍÈÇÎÒ�ÎÏÍÛÕÌÍÎ�ÎÏÎÄ�ÅØÅÒÎ×ÍÛÕ ÌÀ�ÍÅÒÈÊÀÕ È ÌÎÄÈÔÈÊÀÖÈßÌÀ�ÍÈÒÍÎÉ ÂÎÑÏ�ÈÈÌ×ÈÂÎÑÒÈ Ï�È ÎÁËÓ×ÅÍÈÈÂ. Â. Âàëüêîâ a*, Ì. Ñ. Øóñòèí a;baÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÑèáèðñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò660041, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 29 ìàÿ 2015 ã.Ìåòîäîì äèàãðàììíîé òåõíèêè äëÿ îïåðàòîðîâ Õàááàðäà ïîëó÷åíî äèñïåðñèîííîå óðàâíåíèå, à èç åãîàíàëèçà îïðåäåëåíû øåñòü âåòâåé ñïåêòðà âîçáóæäåíèé ñèëüíî àíèçîòðîïíîãî îäíîìåðíîãî ìàãíåòèêàatena-�FeII(ClO4)2 �FeIII(bpa)2	�ClO4, â êîòîðîì èìååò ìåñòî ÷åðåäîâàíèå âûñîêîñïèíîâûõ (S = 2)è íèçêîñïèíîâûõ (S = 1=2) èîíîâ æåëåçà. Ñóùåñòâåííî, ÷òî êðèñòàëëè÷åñêîå ïîëå äëÿ èîíîâ ñî ñïèíîìS = 2 îïèñûâàåòñÿ ãàìèëüòîíèàíîì îäíîèîííîé àíèçîòðîïèè òèïà ¾ëåãêàÿ ïëîñêîñòü¿, îðèåíòàöèÿ êîòî-ðîé èçìåíÿåòñÿ íà 90Æ ïðè ïåðåõîäå îò îäíîãî âûñîêîñïèíîâîãî èîíà æåëåçà ê äðóãîìó. Äëÿ äèàãîíàëèçà-öèè îäíîèîííîãî ãàìèëüòîíèàíà ñ áîëüøèì ÷èñëîì óðîâíåé ïðèìåíåíà òåõíèêà U(N)-ïðåîáðàçîâàíèé âàòîìíîì ïðåäñòàâëåíèè. Ïîêàçàíî, ÷òî ìîäóëÿöèÿ îðèåíòàöèè ïëîñêîñòåé ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ ïðè-âîäèò ê ìîäåëè �åððèìàãíåòèêà ñ àíèçîòðîïèåé òèïà ¾ëåãêàÿ îñü¿ è �îðìèðîâàíèþ ýíåðãåòè÷åñêîãîñïåêòðà ñ áîëüøîé âåëè÷èíîé ùåëè. Äëÿ âûñîêîñïèíîâûõ èîíîâ æåëåçà âû÷èñëåíî óìåíüøåíèå ñðåä-íåãî çíà÷åíèÿ ïðîåêöèè ñïèíà, îáóñëîâëåííîå êâàíòîâûìè �ëóêòóàöèÿìè. Àíàëèç îñîáåííîñòåé ñïåêòðàýëåìåíòàðíûõ âîçáóæäåíèé ïîçâîëèë óñòàíîâèòü ñîîòâåòñòâèå ñ îáîáùåííîé ìîäåëüþ Èçèíãà, äëÿ êî-òîðîé ìåòîäîì òðàíñ�åð-ìàòðèöû ðàññ÷èòàíà ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü â øèðîêîì òåìïåðàòóðíîìèíòåðâàëå. Ââåäåíèå ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ, ó÷èòûâàþùåãî íàëè÷èå öåïî÷åê ðàçíîé äëèíû, à òàêæåíàëè÷èå èîíîâ æåëåçà ñ ðàçíûìè ñïèíàìè, ïîçâîëèëî îïèñàòü ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìóþ ìîäè�è-êàöèþ ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ðàññìàòðèâàåìîãî ìàãíåòèêà ïðè îïòè÷åñêîì îáëó÷åíèè.DOI: 10.7868/S00444510151101401. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈññëåäîâàíèå îñîáåííîñòåé ìàãíèòíûõ óïîðÿäî�÷åíèé è �àç â êâàíòîâûõ ñïèíîâûõ öåïî÷êàõ ïðè�âëåêàåò áîëüøîé èíòåðåñ èññëåäîâàòåëåé ââèäó çíà�÷èòåëüíîãî ïðîÿâëåíèÿ â äàííûõ ñèñòåìàõ êâàíòî�âûõ �ëóêòóàöèé [1�4℄. Íåäàâíèé ïðîãðåññ â îáëàñòèñèíòåçà îðãàíè÷åñêèõ ìàãíèòíûõ ñîåäèíåíèé [5℄ îò�êðûë âîçìîæíîñòü äåòàëüíîãî ýêñïåðèìåíòàëüíîãîèññëåäîâàíèÿ íèçêîìåðíûõ ìàãíèòíûõ ñòðóêòóð, âòîì ÷èñëå îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêîâ (single hainmagnet, SCM). Ê íàñòîÿùåìó ìîìåíòó ñèíòåçèðîâà�íî íåñêîëüêî äåñÿòêîâ ìàòåðèàëîâ äàííîãî êëàññà,äåìîíñòðèðóþùèõ áîëüøîå ðàçíîîáðàçèå èõ �èçè�*E-mail: vvv�iph.krasn.ru

÷åñêèõ ñâîéñòâ [6, 7℄. Îáùåé îñîáåííîñòüþ îòìå÷åí�íûõ ñîåäèíåíèé ÿâëÿåòñÿ ïðèñóòñòâèå â íèõ îðãà�íè÷åñêèõ ëèãàíäîâ, îáóñëîâëèâàþùèõ ýêðàíèðîâêóìàãíèòíûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó îòäåëüíûìè öå�ïî÷êàìè è èíäóöèðóþùèõ ñèëüíóþ îäíîèîííóþ àíè�çîòðîïèþ. Â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ òàêàÿ àíèçîòðî�ïèÿ íîñèò ëåãêîîñíûé õàðàêòåð. Ïîýòîìó ïðè êîíå÷�íûõ òåìïåðàòóðàõ â îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêàõ îò�ñóòñòâóåò äàëüíèé ìàãíèòíûé ïîðÿäîê, à îñíîâíîåñîñòîÿíèå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íàáîð óïîðÿäî÷åííûõäîìåíîâ. Òàêèå äîìåíû õàðàêòåðèçóþòñÿ ïàðàìåò�ðîì êîððåëÿöèîííîé äëèíû �, äîñòèãàþùåé â ðåàëü�íûõ SCM-ñîåäèíåíèÿõ ïðè òåìïåðàòóðàõ T � 1 Kçíà÷åíèé ïîðÿäêà � � 102�104�A. Ïðè ýòîì èç-çàñèëüíîé àíèçîòðîïèè òàêèå äîìåíû òàêæå õàðàêòå�ðèçóþòñÿ ðåçêîé (ïîðÿäêà äåñÿòêà àíãñòðåì) äîìåí�íîé ñòåíêîé è èìåþò ýíåðãèþ âîçáóæäåíèÿ, áëèç�984



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Êâàíòîâûå ðåíîðìèðîâêè : : :êóþ ê èíòåãðàëó îáìåíà J ìåæäó áëèæàéøèìè èîíà�ìè, ïðèíàäëåæàùèìè îäíîé öåïî÷êå. Â òàêîé ñèòóà�öèè âðåìÿ ìàãíèòíîé ðåëàêñàöèè â ñèñòåìå îïðåäå�ëÿåòñÿ õàðàêòåðíûì âðåìåíåì ¾ðàñïàäà¿ îäíîãî äî�ìåíà ïîñðåäñòâîì ¾áëóæäàíèÿ¿ äîìåííîé ñòåíêè âöåïî÷êå. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ýòîãî âðåìåíè,êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [6℄, ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõíîñèò ýêñïîíåíöèàëüíûé õàðàêòåð: � / exp(�=T ),ãäå � � õàðàêòåðíàÿ ýíåðãèÿ ïåðåâîðîòà îäíîãî ñïè�íà. Òàêèì îáðàçîì, îäíà èç îñîáåííîñòåé îäíîöåïî�÷å÷íûõ ìàãíåòèêîâ ñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî ïðè ïîíèæå�íèè òåìïåðàòóðû âðåìÿ ìàãíèòíîé ðåëàêñàöèè � ñè�ñòåìû âîçðàñòàåò ýêñïîíåíöèàëüíî, è ïðè òåìïåðà�òóðàõ T � 1 K ìîæåò äîñòèãàòü çíà÷åíèé ïîðÿäêàîäíîãî ÷àñà [8℄. Ââèäó ìèêðîñêîïè÷åñêîãî ìàñøòà�áà ìàãíèòíûõ äîìåíîâ, à òàêæå ìåäëåííîé äèíàìè�êè èõ íàìàãíè÷åííîñòè, îäíîöåïî÷å÷íûå ìàãíåòèêèâ íàñòîÿùåå âðåìÿ íå òîëüêî ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåññ �óíäàìåíòàëüíîé òî÷êè çðåíèÿ [9℄, íî è ðàññìàò�ðèâàþòñÿ â êà÷åñòâå ïåðñïåêòèâíûõ ìàòåðèàëîâ äëÿñîçäàíèÿ ýëåìåíòíîé áàçû óñòðîéñòâ ïàìÿòè.Âàæíàÿ èí�îðìàöèÿ î õàðàêòåðå ìàãíèòíûõ âçà�èìîäåéñòâèé â îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêàõ ñîäåð�æèòñÿ â îñîáåííîñòÿõ òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåéêîððåëÿöèîííîé äëèíû �(T ) è âðåìåíè ðåëàêñà�öèè �(T ). Ïðè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõSCM-ñîåäèíåíèé òàêèå õàðàêòåðèñòèêè îáû÷íî èç�âëåêàþòñÿ èç èçìåðåíèé òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìî�ñòåé ñòàòè÷åñêîé �(T ) è äèíàìè÷åñêîé �(!; T ) ìàã�íèòíûõ âîñïðèèì÷èâîñòåé ñ èñïîëüçîâàíèåì �îð�ìóë �(T ) � �=T , �(!; T ) � �(T )=(1 � i!�). Ñëå�äîâàòåëüíî, öåëåíàïðàâëåííîå èçó÷åíèå ìàãíèòíûõñâîéñòâ îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêîâ ìîæåò áûòü ðå�àëèçîâàíî íà îñíîâå èññëåäîâàíèé ñòàòè÷åñêèõ è äè�íàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê [6℄.Äëÿ îïèñàíèÿ ñòàòè÷åñêèõ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâîäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêîâ ÷àùå âñåãî èñïîëüçó�þòñÿ îáîáùåíèÿ ìîäåëè Èçèíãà, ëèáî êëàññè÷åñêàÿìîäåëü �åéçåíáåðãà, â êîòîðîé âåêòîðíûå îïåðà�òîðû ñïèíîâûõ ìîìåíòîâ S çàìåíÿþòñÿ êëàññè÷å�ñêèìè âåêòîðàìè. Ïðè èçó÷åíèè äèíàìè÷åñêîãî ïî�âåäåíèÿ îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêîâ èñïîëüçóþòñÿîáîáùåíèÿ ìîäåëè �ëàóáåðà [10℄. Ïîñëåäíÿÿ ÿâëÿ�åòñÿ êèíåòè÷åñêîé âåðñèåé ìîäåëè Èçèíãà, â êîòî�ðîé ñëó÷àéíûé ïåðåâîðîò ñïèíà ìîäåëèðóåòñÿ ïî�ñðåäñòâîì �åíîìåíîëîãè÷åñêîãî ââåäåíèÿ âçàèìî�äåéñòâèÿ èçèíãîâñêîé öåïî÷êè ñ òåïëîâûì ðåçåðâó�àðîì. Â îòìå÷åííûõ ìîäåëÿõ ïðåíåáðåãàåòñÿ îïå�ðàòîðíîé ïðèðîäîé ñïèíîâ, à ïðèìåíèìîñòü òàêî�ãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ îïèñàíèÿ �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâSCM àðãóìåíòèðóåòñÿ íàëè÷èåì â ñèñòåìå ñèëüíîéîäíîîñíîé àíèçîòðîïèè, à òàêæå îòíîñèòåëüíî áîëü�

øèìè çíà÷åíèÿìè ñïèíîâ ìàãíèòíîàêòèâíûõ èîíîâ.Äëÿ áîëåå òî÷íîãî îòîáðàæåíèÿ ðåàëüíûõ îñîáåí�íîñòåé îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêîâ óïîìÿíóòûå ìî�äåëè áûëè ïîäðîáíî èññëåäîâàíû è ðàñøèðåíû íàñëó÷àè ïðèñóòñòâèÿ â ñèñòåìàõ íåìàãíèòíûõ ïðè�ìåñåé [11�44℄, �åððèìàãíåòèçìà [15℄, ñèëüíûõ ìàã�íèòíûõ ïîëåé [16℄, âçàèìíîé íåêîëëèíåàðíîñòè îñåéàíèçîòðîïèè [17, 18℄ è èçîòðîïíûõ êâàíòîâûõ ìîìåí�òîâ [19℄.Â ïîñëåäíåå âðåìÿ àêòóàëüíîå íàïðàâëåíèå èñ�ñëåäîâàíèé ñâÿçûâàåòñÿ ñ èçó÷åíèåì ïåðñïåêòèâ ñî�çäàíèÿ îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêîâ, äåìîíñòðèðóþ�ùèõ íå òîëüêî ìåäëåííóþ äèíàìèêó, íî è íàëè÷èåñïèíîâûõ êðîññîâåðîâ [8; 21�24℄, à òàêæå �îòîèíäó�öèðóåìûõ ñîñòîÿíèé [8; 25�27℄. Ïðè ýòîì îñîáûé èí�òåðåñ âûçûâàþò SCM, ìàãíèòíûå ñâîéñòâà êîòîðûõìîãóò èçìåíÿòüñÿ ïîä äåéñòâèåì âíåøíåãî îáëó÷å�íèÿ [8, 25℄. Ñ÷èòàåòñÿ ÷òî â äàííûõ ñîåäèíåíèÿõñîñòîÿíèÿ ìàãíèòíîé ïîäñèñòåìû ìîãóò èçìåíÿòüñÿïîñðåäñòâîì �îòîèíäóöèðîâàííîé ìîäè�èêàöèè ñî�ñòîÿíèé ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû. Ââèäó òîãî, ÷òîâ äàííûõ ñîåäèíåíèÿõ õàðàêòåðíûå âðåìåíà äèíà�ìèêè ìàãíèòíîé ïîäñèñòåìû ìíîãî áîëüøå õàðàê�òåðíûõ âðåìåí äèíàìèêè ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû,äàííàÿ îñîáåííîñòü ïîçâîëÿåò ðàññìàòðèâàòü îäíî�öåïî÷å÷íûå ìàãíåòèêè íå òîëüêî êàê ïåðñïåêòèâíûåýëåìåíòû äëÿ ñâåðõïëîòíîé ìàãíèòíîé çàïèñè, íîòàêæå êàê ýëåìåíòû äëÿ ñâåðõáûñòðûõ ìàãíèòíûõïåðåêëþ÷àòåëåé [28℄. Óâåëè÷åíèå ÷èñëà âîçìîæíûõïðèìåíåíèé îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêîâ ñâÿçàíî âïåðâóþ î÷åðåäü ñ ïðîãðåññîì â îáëàñòè ñèíòåçà äàí�íûõ ñîåäèíåíèé [7℄. Ñóùåñòâåííî, ÷òî ñðåäè ñèíòåçè�ðîâàííûõ SCM èìåþòñÿ ñîåäèíåíèÿ, â êîòîðûõ çíà�÷èòåëüíóþ ðîëü èãðàþò êâàíòîâûå ý��åêòû. Òàêèåñîåäèíåíèÿ òàêæå ïðîÿâëÿþò ìåäëåííóþ äèíàìèêóíàìàãíè÷åííîñòè, êîòîðàÿ, îäíàêî, óæå íå ìîæåòáûòü îïèñàíà â ðàìêàõ ìîäåëè �ëàóáåðà [7℄. Ôîðìó�ëèðîâêà òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé äëÿ îïèñàíèÿ áîëü�øèíñòâà òàêèõ ñîåäèíåíèé ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îò�äåëüíóþ çàäà÷ó.Îäíèì èç íàèáîëåå èíòåðåñíûõ ñ òî÷êè çðåíèÿìàãíèòíîé ñòðóêòóðû è ðàçíîîáðàçèÿ �èçè÷åñêèõñâîéñòâ ÿâëÿåòñÿ îäíîöåïî÷å÷íûé ìàãíåòèê ate-na-�FeII(ClO4)2 �FeIII(bpa)2	�ClO4 (â äàëüíåéøåìSCM-atena) [6; 7; 27; 29�31℄ (ðèñ. 1). Ïðîâåäåííûåýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ SCM-atena ïðî�äåìîíñòðèðîâàëè ñèëüíîå èçìåíåíèå åãî ìàãíèòíîéâîñïðèèì÷èâîñòè �(T ) ïîä äåéñòâèåì âíåøíåãî îá�ëó÷åíèÿ [27℄. Èíòåðïðåòàöèÿ ýòîãî ý��åêòà îñíî�âûâàëàñü íà ïðåäïîëîæåíèè î �îòîèíäóöèðîâàí�íîì èçìåíåíèè ìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû, âû�çâàííîì ïåðåíîñîì çàðÿäà îò îäíîãî èîíà ìåòàëëà985
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�èñ. 1. à) Ôðàãìåíò ñòðóêòóðû îäíîöåïî÷å÷íîãî ìàãíåòèêà SCM-atena; á ) ÷åòûðåõïîäðåøåòî÷íîå �åððèìàãíèò-íîå óïîðÿäî÷åíèå â ñèëüíîàíèçîòðîïíîì îäíîìåðíîì ìàãíåòèêå SCM-atena ïðè òåìïåðàòóðàõ T < 7 K. Ïîêàçàíîèçìåíåíèå îðèåíòàöèè ïëîñêîñòåé ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ äëÿ áëèæàéøèõ âûñîêîñïèíîâûõ èîíîâ æåëåçà. Äëÿïîäðåøåòîê ââåäåíà ñëåäóþùàÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü îáîçíà÷åíèé: A�B�C�D [29℄ê äðóãîìó (metal-to-metal harge transfer, MMCT)(ðèñ. 2) [27℄. Ñ÷èòàëîñü, ÷òî êàæäûé êâàíò ïîãëî�ùåííîãî ñèñòåìîé èçëó÷åíèÿ èíäóöèðóåò ïåðåõîäýëåêòðîíà èç ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè âûñîêîñïèíîâî�ãî ñîñòîÿíèÿ (HS) èîíà FeII (S = 2) â ýëåêòðîí�íóþ îáîëî÷êó èîíà æåëåçà FeIII, íàõîäÿùåãîñÿ â íèç�êîñïèíîâîì (LS) ñîñòîÿíèè ñ S = 1=2. Ïðè ýòîìïåðâûé èîí æåëåçà îêàçûâàëñÿ â ñîñòîÿíèè ñ S == 5=2, à âòîðîé èîí æåëåçà � â ñîñòîÿíèè ñ S == 0 (ðèñ. 2). Ïîÿâëåíèå èîíîâ æåëåçà â íåìàãíèò�íîì ñîñòîÿíèè îçíà÷àëî âîçíèêíîâåíèå ðàçðûâîâ îá�ìåííûõ ñâÿçåé ñ îáðàçîâàíèåì êîíå÷íûõ ñïèíîâûõöåïî÷åê ðàçíîé äëèíû. Òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå èñ�ñëåäóåìîé ñèñòåìû âî ìíîãîì îñëîæíåíî îñîáåííî�ñòÿìè ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèÿ: ìàãíèòíûåñîñòîÿíèÿ âûñîêîñïèíîâûõ èîíîâ �îðìèðóþòñÿ ïðèó÷àñòèè ñèëüíîé îäíîèîííîé àíèçîòðîïèè òèïà ¾ëåã�êàÿ ïëîñêîñòü¿, îðèåíòàöèÿ êîòîðîé ìåíÿåòñÿ ïðèïåðåõîäå îò îäíîãî âûñîêîñïèíîâîãî èîíà æåëåçà êäðóãîìó (ðèñ. 1). Â ðåçóëüòàòå òàêîé ìîäóëÿöèè èñ�ñëåäóåìîå ñîåäèíåíèå ïðîÿâëÿåò ñâîéñòâà, õàðàêòåð�íûå äëÿ ìàãíåòèêîâ ñ àíèçîòðîïèåé òèïà ¾ëåãêàÿîñü¿ [30℄. Îäíàêî ââèäó íàëè÷èÿ ñèëüíîé îäíîèîí�

íîé àíèçîòðîïèè â ñîåäèíåíèè äîëæíû ïðîÿâëÿòü�ñÿ êâàíòîâûå �ëóêòóàöèè [33�36℄. Â ÷àñòíîñòè èç�âåñòíî, ÷òî SCM-atena äåìîíñòðèðóåò ïðè íèçêèõòåìïåðàòóðàõ ìåäëåííóþ äèíàìèêó íàìàãíè÷åííî�ñòè � / exp(�=T ), ñâîéñòâåííóþ îäíîîñíûì îäíî�ìåðíûì ìàãíåòèêàì, îäíàêî âåëè÷èíà � ñóùåñòâåí�íî îòëè÷àåòñÿ îò âåëè÷èíû, ïðåäñêàçûâàåìîé ìîäå�ëüþ �ëàóáåðà, ÷òî àâòîðàìè ðàáîòû [30℄ ñâÿçûâà�ëîñü ñ íàëè÷èåì â ñîåäèíåíèè ïëîñêîñòåé ëåãêîãîíàìàãíè÷èâàíèÿ.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìåòîäîì äèàãðàììíîé òåõ�íèêè äëÿ îïåðàòîðîâ Õàááàðäà [32, 37, 38℄, ïîç�âîëÿþùèì ñòðîãî îïèñûâàòü àíèçîòðîïíûå ñèñòå�ìû ñ ïðîèçâîëüíîé íåýêâèäèñòàíòíîñòüþ îäíîèîí�íûõ óðîâíåé ýíåðãèé, ïðè ó÷åòå ðàçíîé îðèåíòà�öèè ïëîñêîñòåé ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ äëÿ äâóõñîñåäíèõ âûñîêîñïèíîâûõ èîíîâ æåëåçà ïðîâåäåíðàñ÷åò ñïåêòðà ìàãíèòíûõ âîçáóæäåíèé è íèçêî�òåìïåðàòóðíîé òåðìîäèíàìèêè ÷åòûðåõïîäðåøåòî÷�íîãî SCM-atena. Ïîêàçàíî, ÷òî ðàçíîíàïðàâëåí�íîñòü îòìå÷åííûõ ïëîñêîñòåé ëåãêîãî íàìàãíè÷èâà�íèÿ ïðèâîäèò ê ñïåêòðó âîçáóæäåíèé, ïðàêòè÷åñêèñîâïàäàþùåìó ñî ñïåêòðîì âîçáóæäåíèé ëåãêîîñíî�986
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�èñ. 2. Èçìåíåíèå ñïèíîâîé êîí�èãóðàöèè ó âûñî-êîñïèíîâîãî è íèçêîñïèíîâîãî èîíîâ æåëåçà SCM-atena ïðè �îòîèíäóöèðóåìîì MMCT-ïðîöåññå[27℄. Â âåðõíåé ñòðîêå ïîêàçàíû ýëåêòðîííûå êîí-�èãóðàöèè, ñîîòâåòñòâóþùèå âûñîêîñïèíîâîìó èíèçêîñïèíîâîìó èîíàì æåëåçà äî îáëó÷åíèÿ. Âíèæíåé ñòðîêå ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî ïîñëå îá-ëó÷åíèÿ, êîãäà èç âûñîêîñïèíîâîãî èîíà æåëåçàóäàëÿåòñÿ ýëåêòðîí, à íà íèçêîñïèíîâûé èîí æåëåçàýëåêòðîí äîáàâëÿåòñÿ, âîçíèêàþò äâà èîíà ñî ñïè-íàìè ñîîòâåòñòâåííî S = 5=2 è S = 0ãî �åððèìàãíåòèêà, ó êîòîðîãî ý��åêòèâíûé ïàðà�ìåòð àíèçîòðîïèè ñîèçìåðèì ñ îáìåííûì èíòåãðà�ëîì. Â îáåèõ ñëó÷àÿõ çíà÷èòåëüíàÿ ùåëü â ñïåêòðåâîçáóæäåíèé ïðåâîñõîäèò øèðèíó ñïèí-âîëíîâîé çî�íû. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîì ìàãíåòèêåðåàëèçóåòñÿ ðåæèì ìîäåëè Èçèíãà. Ïðè ýòîì îêàçà�ëîñü, ÷òî ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè ïðîÿâëÿþòñÿ â òîì,÷òî â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ñèñòåìû ñðåäíåå çíà÷åíèåz-ïðîåêöèè ñïèíà èîíà, íàõîäÿùåãîñÿ â HS-ñîñòîÿ-íèè ñ S = 2, óìåíüøàåòñÿ äî çíà÷åíèÿ hSzi � 3=2.Ýòè ðåçóëüòàòû ïîçâîëèëè ðàññìàòðèâàòü èññëåäóå�ìûé ìàãíåòèê SCM-atena â ðàìêàõ ìîäåëè ñïèíî�âîé öåïî÷êè ñ ÷åðåäóþùèìèñÿ ïñåâäîñïèíîâûìè ìî�ìåíòàìè eS = 3=2 è � = 1=2, ìåæäó êîòîðûìè ðåàëè�çóåòñÿ îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå èçèíãîâñêîãî òèïà.Óñòàíîâëåíèå ýòîé àíàëîãèè ïîçâîëÿåò ïðèìåíèòüìåòîä òðàíñ�åð-ìàòðèöû äëÿ âû÷èñëåíèÿ òî÷íûõòåðìîäèíàìè÷åñêèõ �óíêöèé. Â ÷àñòíîñòè, ó÷åò îñî�áåííîñòåé ëèãàíäíîãî îêðóæåíèÿ èîíîâ æåëåçà âSCM-atena è èçìåíåíèå èõ çàðÿäîâîãî ðàñïðåäåëå�íèÿ, âîçíèêàþùåãî â ðåçóëüòàòå äåéñòâèÿ îáëó÷å�íèÿ, ïîçâîëèëî îáúÿñíèòü ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþ�äàåìîå àíîìàëüíî ñèëüíîå èçìåíåíèå ìàãíèòíîé âîñ�

ïðèèì÷èâîñòè â SCM-atena. Âîçíèêíîâåíèå èîíîâæåëåçà â ðàçëè÷íûõ çàðÿäîâûõ è ñïèíîâûõ ñîñòîÿ�íèÿõ, à òàêæå ïîÿâëåíèå êîíå÷íûõ ñïèíîâûõ öåïî�÷åê ðàçëè÷íîé äëèíû ïîòðåáîâàëî ââåäåíèÿ áîëüøî�ãî ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ. Òàêîé ïîäõîä ñ óñïå�õîì ìîæåò áûòü ïðèìåíåí äëÿ îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåí�òàëüíî íàáëþäàåìîé ìîäè�èêàöèè òåìïåðàòóðíîéçàâèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ïîä äåé�ñòâèåì îáëó÷åíèÿ è â äðóãèõ îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàã�íåòèêàõ [8; 25; 26℄.2. ÑÏÈÍÎÂÛÉ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍSCM-CATENAÂ êâàçèîäíîìåðíîì ìàãíåòèêå ate-na-�FeII(ClO4)2 �FeIII(bpa)2	�ClO4 [29℄ ìàãíè�òîàêòèâíûå èîíû æåëåçà ïîî÷åðåäíî íàõîäÿò�ñÿ â ñîñòîÿíèÿõ, ðàçëè÷àþùèõñÿ âàëåíòíîñòüþ(ðèñ. 1á ). Èîíû FeII íàõîäÿòñÿ â îêðóæåíèè èîíîâêèñëîðîäà, îáðàçóþùèõ èñêàæåííûé îêòàýäð. Äëÿýëåêòðîíîâ d-îáîëî÷êè ýòèõ èîíîâ ðåàëèçóåòñÿñëó÷àé ñëàáîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ è êîí�èãó�ðàöèè d6 ñîîòâåòñòâóåò HS-ñîñòîÿíèå ñ S = 2. Ïðèýòîì ïî äàííûì HF-EPR-ñïåêòðîñêîïèè èñêàæåíèåëèãàíäíîãî îêðóæåíèÿ èîíîâ FeII ïðèâîäèò ê �îð�ìèðîâàíèþ îäíîèîííîé àíèçîòðîïèè òèïà ¾ëåãêàÿïëîñêîñòü¿ [29℄.Èîíû FeIII îêðóæåíû èîíàìè àçîòà, èìåþùèìèáîëüøóþ âåëè÷èíó çàðÿäà ïî ñðàâíåíèþ ñ èîíàìèêèñëîðîäà. Â ðåçóëüòàòå ýëåêòðîííàÿ îáîëî÷êà d5èîíîâ FeIII îêàçûâàåòñÿ â ñèëüíîì êðèñòàëëè÷åñêîìïîëå. Ïðè ýòîì îñíîâíîìó òåðìó ñîîòâåòñòâóåò íèç�êîñïèíîâîå ñîñòîÿíèå ñ S = 1=2 (ðèñ. 1, 2).Äëÿ äàëüíåéøåãî ñóùåñòâåííî, ÷òî ïëîñêîñòèëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ äâóõ áëèæàéøèõ HS-èîíîâæåëåçà îðèåíòèðîâàíû âçàèìíî îðòîãîíàëüíî ïî îò�íîøåíèþ äðóã ê äðóãó (ðèñ. 1). Òàêîå ÷åðåäîâàíèå,êàê áóäåò ïîêàçàíî â äàëüíåéøåì, èíäóöèðóåò ý���åêòèâíóþ îñü ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ, îðèåíòèðî�âàííóþ âäîëü öåïî÷êè (îñü z íà ðèñ. 1). Ñóùåñòâîâà�íèå äàííîé îñè áûëî ïîäòâåðæäåíî ýêñïåðèìåíòàëü�íûìè èçìåðåíèÿìè ïîëåâûõ çàâèñèìîñòåé íàìàãíè�÷åííîñòè. Áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè ïðèëîæåíèèïîëÿ ïåðïåíäèêóëÿðíî íàïðàâëåíèþ öåïî÷åê íàìàã�íè÷åííîñòü âîçðàñòàëà îòíîñèòåëüíî ìåäëåííî è íåäîñòèãàëà íàñûùåíèÿ âïëîòü äî ìàãíèòíûõ ïîëåéâ 50 êÝ. Ïðè ïðèëîæåíèè ìàãíèòíîãî ïîëÿ âäîëüíàïðàâëåíèÿ öåïî÷åê íàìàãíè÷åííîñòü ïðàêòè÷åñêèäîñòèãàëà íàñûùåíèÿ óæå ïðè ïîëÿõ H = 500 Ý. Òà�êàÿ ñèëüíàÿ àíèçîòðîïèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ñèñòå�987



Â. Â. Âàëüêîâ, Ì. Ñ. Øóñòèí ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015ìû àâòîðàìè ðàáîòû [30℄ îáúÿñíÿëàñü íàëè÷èåì óêà�çàííîé ý��åêòèâíîé îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ.Âòîðîé ýêñïåðèìåíòàëüíûé ðåçóëüòàò ñâÿçàí ñîáíàðóæåíèåì ïðè òåìïåðàòóðàõ T < 7 K áëèæíåãîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà [30℄. Èçìåðåíèÿ ïðîâîäèëèñü ñèñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà ìåññáàóðîâñêîé ñïåêòðîñêî�ïèè. Íà îñíîâàíèè ðåçóëüòàòîâ òàêîé ìåòîäèêè, àòàêæå èç èçìåðåíèé äèíàìè÷åñêîé ìàãíèòíîé âîñ�ïðèèì÷èâîñòè áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî âðåìÿ ðåëàê�ñàöèè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðà�òóðû âîçðàñòàåò ýêñïîíåíöèàëüíî, è ïðè T = 1 Käîñòèãàåò çíà÷åíèÿ îêîëî ìèíóòû. Ñîâîêóïíîñòü îò�ìå÷åííûõ �àêòîâ ïðèâåëà àâòîðîâ ðàáîòû [30℄ êçàêëþ÷åíèþ, ÷òî â ñèñòåìå ðåàëèçóåòñÿ ìàãíèòíîåñîñòîÿíèå ñ äîìèíèðîâàíèåì îáìåííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ èçèíãîâñêîãî òèïà. Ïðè ýòîì îêàçàëîñü, ÷òîòåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü âðåìåíè ðåëàêñàöèè íåìîæåò áûòü îïèñàíà â ðàìêàõ êëàññè÷åñêîé ìîäåëè�ëàóáåðà. Ýòî óêàçûâàåò íà ðàçâèòèå â ñèñòåìå êâàí�òîâûõ �ëóêòóàöèé, ñâÿçàííûõ ñ íàëè÷èåì ïëîñêî�ñòåé ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ [30, 33℄. Ïîýòîìó ïðåä�ñòàâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì ó÷åñòü êâàíòîâûå ý��åê�òû â ÷åòûðåõïîäðåøåòî÷íîì îäíîìåðíîì ìàãíåòèêåatena-�FeII(ClO4)2 �FeIII(bpa)2	�ClO4 ñ ÷åðåäóþ�ùèìèñÿ âûñîêîñïèíîâûìè è íèçêîñïèíîâûìè èîíà�ìè æåëåçà, à òàêæå ñ ìîäóëèðîâàííîé ïî íàïðàâ�ëåíèþ îäíîèîííîé àíèçîòðîïèåé òèïà ¾ëåãêàÿ ïëîñ�êîñòü¿ è èññëåäîâàòü íèçêîòåìïåðàòóðíûé ñïåêòðâîçáóæäåíèé, ñ òåì ÷òîáû êîððåêòíî ïåðåéòè ê ý���åêòèâíîé ìîäåëè èçèíãîâñêîãî òèïà è èçó÷èòü òåð�ìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà.Êâàíòîâîå ðàññìîòðåíèå ñèñòåìû ðàçíîâàëåíò�íûõ èîíîâ æåëåçà â SCM-atena ïðîâåäåì â ðàìêàõìîäåëè �åéçåíáåðãà ïðè ó÷åòå íåîäíîðîäíîãî ïî óç�ëàì öåïî÷êè îïåðàòîðà îäíîèîííîé àíèçîòðîïèè òè�ïà ¾ëåãêàÿ ïëîñêîñòü¿ [29, 30℄:bHG = JXf [Sf;ASf;B + Sf;BSf;C + Sf;CSf;D ++ Sf;DSf+1;A℄ + 2DXf [(Sxf;A)2 + (Syf;C)2℄��HXf [g1(SzfA + SzfC) + g2(SzfB + SzfD)℄; (1)ãäå Sf;A è Sf;C � âåêòîðíûå îïåðàòîðû ñïèíîâûõ ìî�ìåíòîâ èîíîâ æåëåçà, íàõîäÿùèõñÿ â HS-ñîñòîÿíèÿõ(S = 2), ïðèíàäëåæàùèõ ìàãíèòíîé ÿ÷åéêå ñ íîìå�ðîì f (ÿ÷åéêà ñîäåðæèò ÷åòûðå ìàãíèòíûõ èîíà) èðàñïîëîæåííûõ â ïîçèöèÿõ A è C. Ýòè èîíû íàõî�äÿòñÿ ïîä äåéñòâèåì êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ, êîòî�ðîå ý��åêòèâíî îïèñûâàåòñÿ îïåðàòîðîì îäíîèîí�íîé àíèçîòðîïèè òèïà ¾ëåãêàÿ ïëîñêîñòü¿. Èíòåí�

ñèâíîñòü àíèçîòðîïèè îïðåäåëÿåòñÿ ïàðàìåòðîì D.Äëÿ èîíîâ æåëåçà â ïîçèöèÿõ A ïëîñêîñòüþ ëåãêîãîíàìàãíè÷èâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ ïëîñêîñòü yz, òîãäà êàêäëÿ èîíîâ æåëåçà â ïîçèöèÿõ C � ïëîñêîñòü xz;Sf;B , Sf;D � âåêòîðíûå îïåðàòîðû ñïèíîâûõ ìîìåí�òîâ èîíîâ æåëåçà â LS-ñîñòîÿíèÿõ S = 1=2, íàõîäÿ�ùèõñÿ â ïîçèöèÿõ B, D; H � âíåøíåå ìàãíèòíîå ïî�ëå â ýíåðãåòè÷åñêèõ åäèíèöàõ; g1 è g2 � g-�àêòîðûäëÿ HS- è LS-èîíîâ ñîîòâåòñòâåííî; J � èíòåãðàëîáìåíà ìåæäó áëèæàéøèìè èîíàìè. Ïðîâåäåííûåâ [29, 30℄ ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî J = 20 K, D = 7 K.Ïðè âû÷èñëåíèè íèçêîòåìïåðàòóðíûõ ñïåêò-ðàëüíûõ ñâîéñòâ SCM-atena ó÷òåì, ÷òî ïðèT < 7 K â ñîåäèíåíèè ðåàëèçóåòñÿ ýêñïåðèìåí�òàëüíî íàáëþäàåìûé áëèæíèé �åððèìàãíèòíûéïîðÿäîê. Ïðèìåì, ÷òî ñïîíòàííàÿ íàìàãíè÷åííîñòüâñåõ èîíîâ îðèåíòèðîâàíà âäîëü îñè z. Ââîäÿîáû÷íûì îáðàçîì ñàìîñîãëàñîâàííîå ïîëå (ÑÑÏ),çàïèøåì ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû â âèäåbHG = Xf12A bH0;A(f1) + Xf22B bH0;B(f2) ++ Xf32C bH0;C(f3) + Xf42D bH0;D(f4) + bHint; (2)ãäå îäíîóçåëüíûå îïåðàòîðû äëÿ ÷åòûðåõ ââåäåí�íûõ ïîäðåøåòîê èìåþò âèäbH0;A(f1) = 2D(Sxf1)2 � �h1Szf1 ;bH0;B(f2) = � �h2Szf2 ;bH0;C(f3) = 2D(Syf3)2 � �h1Szf3 ;bH0;D(f4) = � �h2Szf4 ;�h1 = g1H + 2J�;�h2 = g2H � 2JM: (3)
Ïðè çàïèñè (3) äëÿ ìàãíèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ, ïîêà�çàííîãî íà ðèñ. 1, áûëè ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿ M == hSfAi = hSfCi è � = �hSfBi = �hSfDi.Îïåðàòîð âçàèìîäåéñòâèÿ bHint â (2) îïèñûâà�åò ìåæóçåëüíûå êîððåëÿöèè, èíäóöèðóåìûå îáìåí�íûì âçàèìîäåéñòâèåì. Ââåäåíèå öèðêóëÿðíûõ ñïè�íîâûõ îïåðàòîðîâ è òðåõêîìïîíåíòíîãî âåêòîðà u == fSz; S+; S�g ïîçâîëÿåò çàïèñàòü êîððåëÿöèîííîåñëàãàåìîå â êîìïàêòíîì âèäå:bHint = i=4Xi=1 Xhfifi+1i(�ufi ; bV ��ufi+1);uf5 � uf1 ; (4)ãäå �u = u � hui. Óãëîâûå ñêîáêè ïîä çíàêàìèñóììû îçíà÷àþò, ÷òî ñóììèðîâàíèå âåäåòñÿ ïî áëè�æàéøèì èîíàì èç ïîäðåøåòîê. Ïðè ðàññìîòðåíèè988



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Êâàíòîâûå ðåíîðìèðîâêè : : :èçîòðîïíîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìàòðèöà bVïðåäñòàâèìà ñëåäóþùèì îáðàçîì:bV (fi; fi+1) = J(fi; fi+1)0B� 1 0 00 0 1=20 1=2 0 1CA ; (5)ãäå J(fi; fi+1) � èíòåãðàë îáìåííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ìåæäó èîíàìè æåëåçà, ïðèíàäëåæàùèìèïîäðåøåòêàì fi è fi+1.Äëÿ íàõîæäåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ñâîéñòâ ðàññìàò�ðèâàåìîé ñèñòåìû âîñïîëüçóåìñÿ èäåîëîãèåé àòîì�íîãî ïðåäñòàâëåíèÿ, ïîçâîëÿþùåé êîððåêòíî ó÷èòû�âàòü ñèëüíóþ îäíîèîííóþ àíèçîòðîïèþ [32, 33℄. Ââå�äåíèå àòîìíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ïðåäïîëàãàåò äèàãî�íàëèçàöèþ îäíîóçåëüíûõ ñëàãàåìûõ ãàìèëüòîíèàíà(1). Èç-çà íàëè÷èÿ â ñèñòåìå ÷åðåäóþùèõñÿ âûñî�êîñïèíîâûõ è íèçêîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé èîíîâ æåëå�çà äèàãîíàëèçàöèþ ñîîòâåòñòâóþùèõ ñëàãàåìûõ (3)ïðîâåäåì ïî îòäåëüíîñòè.3. ÄÈÀ�ÎÍÀËÈÇÀÖÈß ÎÄÍÎÓÇÅËÜÍÛÕÑËÀ�ÀÅÌÛÕ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍÀ.ÂÂÅÄÅÍÈÅ ÀÒÎÌÍÎ�ÎÏ�ÅÄÑÒÀÂËÅÍÈß�àññìîòðèì èîíû æåëåçà, íàõîäÿùèåñÿ â âûñî�êîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèÿõ, êîòîðûå ïîäâåðæåíû äåé�ñòâèþ îäíîèîííîé àíèçîòðîïèè òèïà ¾ëåãêàÿ ïëîñ�êîñòü¿. Ââåäåì îïåðàòîðû Õàááàðäà Xpq = jpihqj(p; q = 1; : : : ; 5) [32, 37℄, ïîñòðîåííûå íà ïîëíîì áà�çèñå jpi ñîáñòâåííûõ ñîñòîÿíèé îïåðàòîðîâ SzA è SzCèîíîâ æåëåçà, íàõîäÿùèõñÿ ñîîòâåòñòâåííî â ïîçè�öèÿõ A è C. Òîãäà, îïóñêàÿ íà âðåìÿ èíäåêñû óçëîâó ñïèíîâûõ îïåðàòîðîâ, ìû ìîæåì ïðåäñòàâèòü ãà�ìèëüòîíèàí, îïèñûâàþùèé âûñîêîñïèíîâûå ñîñòîÿ�íèÿ èîíîâ æåëåçà, â åäèíîé �îðìå:bHHS = 2D + bH(2)HS + bH(3)HS ; (6)ãäåbH(2)HS = �(�h1 � 3D)X22 + (�h1 + 3D)X44 ++ 3D(e2i�X24 + e�2i�X42); (7)bH(3)HS = �2�h1(X11 �X55) + 4DX33 ++p6D�e2i�(X13 +X35) + e�2i�(X31 +X53)�: (8)Ïðè � = 0 âûðàæåíèÿ (6)�(8) îïèñûâàþò HS-èîíûñ ïëîñêîñòüþ ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ yz, òîãäà êàê

� = �=2 ñîîòâåòñòâóåò HS-èîíàì, äëÿ êîòîðûõ ïëîñ�êîñòüþ ¾ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ¿ ÿâëÿåòñÿ ïëîñ�êîñòü xz. Èç ïðèâåäåííûõ âûðàæåíèé ñëåäóåò, ÷òîîïåðàòîðíàÿ ñòðóêòóðà îäíîóçåëüíîãî ãàìèëüòîíèà�íà ðàñïàäàåòñÿ íà êâàçèäâóõóðîâíåâóþ bH(2)HS è êâà�çèòðåõóðîâíåâóþ bH(3)HS �îðìû. Èñïîëüçîâàíèå ýòîãî�àêòà óïðîùàåò ïðîöåäóðó äèàãîíàëèçàöèè ãàìèëü�òîíèàíà â öåëîì, ïîñêîëüêó êàæäàÿ èç òàêèõ �îðìïðèâîäèòñÿ ê äèàãîíàëüíîìó âèäó íåçàâèñèìî. Ïðèýòîì íåîáõîäèìî ó÷åñòü, ÷òî ïðîöåäóðà äèàãîíàëè�çàöèè äîëæíà ïðîâîäèòüñÿ îäíîâðåìåííî ñ ñàìîñî�ãëàñîâàííûì íàõîæäåíèåì ý��åêòèâíîãî ïîëÿ �h1.�åøåíèå òàêîé çàäà÷è óäîáíî îñóùåñòâëÿòü ìåòî�äîì óíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé ãðóïïû U(N) [35℄.Ââåäåì íàáîð óíèòàðíûõ îïåðàòîðîâ:Unm(�) = e(�Xnm���Xmn) = 1� (1� os j�j)�� (Xnn +Xmm) + sin j�j(ei�Xnm �H..); (9)ãäå � = j�jei� � ïàðàìåòð óíèòàðíîãî ïðåîáðàçîâà�íèÿ. Òîãäà, îïðåäåëÿÿ çàêîíû ïðåîáðàçîâàíèÿ îïå�ðàòîðîâ Õàááàðäà ïðè óíèòàðíûõ ïîâîðîòàõ (9),Xpq ! Xpq(�) = Unm(�)XpqU+nm(�);è âûïîëíÿÿ ñëåäóþùóþ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ïîâîðî�òîâ �U(�) = U(�; �; ;
) == U24(
)U53()U13(�)U15(�) (10)� ñ ââåäåííûìè äîïîëíèòåëüíî ïàðàìåòðàìè ïðåîá�ðàçîâàíèÿ � = j�jei� ,  = jjeiÆ è 
 = j
jei�, ìûìîæåì ïðåäñòàâèòü ãàìèëüòîíèàí (6) â âèäåbHHS ! bHHS(�) = U(�) bHHSU+(�) == 5Xp=1EpXpp: (11)Çäåñü ïîñðåäñòâîì � îáîçíà÷åí íàáîð ïàðàìåòðîâ� = f�; �; ;
g. Óñëîâèÿ îáðàùåíèÿ â íóëü íåäèà�ãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïðåîáðàçîâàííîãîãàìèëüòîíèàíà îïðåäåëÿþò ñèñòåìó óðàâíåíèé îò�íîñèòåëüíî ïàðàìåòðîâ óíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé�, �,  è 
, à òàêæå ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ Ep èñîáñòâåííûå ñîñòîÿíèÿ j pi = U(�; �)jpi îïåðàòîðàbHHS . Ïðè ýòîì â (11) è â äàëüíåéøåì ïîä îïåðà�òîðàìè Xpq = j pih q j ïîíèìàþòñÿ îïåðàòîðû Õàá�áàðäà, ïîñòðîåííûå íà ñîáñòâåííûõ ñîñòîÿíèÿõ j pi.Èñïîëüçóÿ ðåçóëüòàòû ðàáîòû [35℄, ïîëó÷èì989



Â. Â. Âàëüêîâ, Ì. Ñ. Øóñòèí ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015E1 = 2D � �h1 os 2����(2D+�h1 os 2�)2+6D2(1+ sin 2�)	1=2 ;E2;4 = 3D � ��h21 + 9D2�1=2 ;E3;5 = 12("003 + "005)� �"003 � "005)2 + ~V 2�1=2 ; (12)
j 1i = os� os j�jj1i+ e�i� sin j�jj3i++ sin� os j�jj5i;j 2i = os j
jj2i+ e�i� sin j
jj4i;j 3i = ��ei� os� sin j�j os jj++e�iÆ sin� sin jj�j1i+os j�j os jjj3i���ei� sin� sin j�j os jj�e�iÆ os� sin jj�j5i;j 4i = �e�i� sin j
jj2i+ os j
jj4i;j 5i = �ei(Æ+�) os� sin j�j sin jj �� sin� os jj�j1i � eiÆ os j�j sin jjj3i++�ei(Æ+�) sin� sin j�j sin jj+os� os jj�j5i;

(13)
ãäå"003 = 2D��h1 os 2�+(2D��h1 os 2�)f�(�)��p6D(os�+ sin�) sin 2j�jq1� f2�(�);"005 = 2�h1 os 2�;~V = p6D(os�� sin�)f�(�)�� 2�h1 sin 2�q1� f2�(�); (14)ãäå ïðèíèìàëîñü, ÷òî ïàðàìåòð óíèòàðíîãî ïðåîáðà�çîâàíèÿ � äåéñòâèòåëåí. Ïðè ýòîì �èãóðèðóþùèåâ (13) �àçû �, Æ è � òðåõ äðóãèõ êîìïëåêñíûõ ïà�ðàìåòðîâ �,  è 
 ïðèíèìàþò ðàçíûå çíà÷åíèÿ âçàâèñèìîñòè îò òèïà HS-èîíîâ æåëåçà:� = Æ = � = 0; � = 0;� = Æ = � = �; � = �=2 (15)äëÿ ïëîñêîñòåé ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ ñîîòâåò�ñòâåííî yz è xz. Ìîäóëè ïàðàìåòðîâ ïðåîáðàçîâà�íèé � è � îïðåäåëÿþòñÿ èç ñîîòíîøåíèé(f�(�)� 1)(os�� sin�) os 2�++ f�(�)(os�+ sin�) sin 2�++q2=3 � (1� f2�(�)) sin 4� = 0; (16)os 2j�j = f�(�) = A(A+B)�p2B(A�B)(A+B)2 + 1 ; (17)ãäå A(�) = p64 (os�� sin�) tg 2�;

B(�) = p62 (os�+ sin�):Ìîäóëü ïàðàìåòðà  îïðåäåëÿåòñÿ �îðìóëàìèsin 2jj = "003 � "005q("003 � "005)2 + 4~V ;os 2jj = 2~Vq("003 � "005)2 + 4~V : (18)Âûðàæåíèÿ äëÿ âåëè÷èíû j
j ìîãóò áûòü ïîëó÷åíûèç (18), åñëè âîñïîëüçîâàòüñÿ ñëåäóþùèìè ïåðåîáî�çíà÷åíèÿìè:"003 ! 3D � �h1; "005 ! 3D + �h1;~V ! 3D; jj ! j
j; Æ ! �: (19)Èñïîëüçóÿ ðàçâèòóþ ñõåìó äèàãîíàëèçàöèè,ìîæíî ïðåäñòàâèòü ñïèíîâûå îïåðàòîðû Sz è S+äëÿ HS-èîíîâ æåëåçà â âèäåSz =X� k(�)X� +Xp �k(p)Xpp;S+ =X� ?(�)X� +Xp �?(p)Xpp; (20)ãäå k (�), �k (�) è ? (�), �? (�) � ñîîòâåòñòâåí�íî ïðîäîëüíûå è ïîïåðå÷íûå ïàðàìåòðû ïðåäñòàâ�ëåíèÿ îïåðàòîðîâ Sz è S+ ÷åðåç îïåðàòîðû Õàááàð�äà. Ñâÿçü ýòèõ ïàðàìåòðîâ ñ �, �, , 
 ïðèâåäåíà âÏðèëîæåíèè A. Ñóììèðîâàíèå ïî � îáîçíà÷àåò ñóì�ìèðîâàíèå ïî êîðíåâûì âåêòîðàì � = �(p; q) [32℄,êîòîðûå îïèñûâàþò ïåðåõîäû èç íà÷àëüíîãî j pi âêîíå÷íîå j qi ñîáñòâåííîå îäíîèîííîå ñîñòîÿíèå.LS-èîíû æåëåçà îïèñûâàþòñÿ îïåðàòîðàìè bH0;Bè bH0;D, äèàãîíàëüíûìè â áàçèñå ñîáñòâåííûõ ñîñòî�ÿíèé ñîîòâåòñòâåííî îïåðàòîðîâ SzB è SzD. Ñ òî÷êèçðåíèÿ îäíîèîííîãî ñïåêòðà äàííûå èîíû ýêâèâà�ëåíòíû è äëÿ êàæäîãî èç íèõ íåíóëåâûìè ÿâëÿþòñÿñëåäóþùèå ïàðàìåòðû ïðåäñòàâëåíèÿ:?(1; 2) = �k(1; 1) = ��k(2; 2) = 1=2; (21)ãäå ñîñòîÿíèÿì j1i è j2i ñîîòâåòñòâóþò ñîáñòâåííûåçíà÷åíèÿ îïåðàòîðà Sz, ðàâíûå ñîîòâåòñòâåííî 1=2è �1=2.Èñïîëüçîâàíèå îïèñàííîãî àòîìíîãî ïðåäñòàâëå�íèÿ ïîçâîëÿåò çàïèñàòü ñóììó îäíîóçåëüíûõ ñëàãàå�ìûõ ãàìèëüòîíèàíà (2) è ïîïðàâêó, ñâÿçàííóþ ñ îá�ìåííûì âçàèìîäåéñòâèåì (4), â âèäå990



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Êâàíòîâûå ðåíîðìèðîâêè : : :bHG = i=4Xi=1Xf;n EinXnnfi ++ i=4Xi=1 Xhfifi+1iX�;�0 �i(�); bV � i+1(�0)����X�fi�X�0f;i+1; (22)ãäå âîññòàíîâëåíû èíäåêñû i è f , óêàçûâàþùèå ñî�îòâåòñòâåííî íà ñîðòà èîíîâ æåëåçà è íà ìàãíèòíûåÿ÷åéêè, êîòîðûì ïðèíàäëåæàò äàííûå èîíû. Çäåñü�X�fi = X�fi � hX�fii; (�) = �k (�) ; ? (�) ; �? (��)	 ;5 (�) = 1 (�) ;à ìàòðèöà bV èìååò âèä (5).4. ÔÓÍÊÖÈÈ ��ÈÍÀ. ÂÛÂÎÄÄÈÑÏÅ�ÑÈÎÍÍÎ�Î Ó�ÀÂÍÅÍÈßÄëÿ èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ñâîéñòâ ðàñ�ñìàòðèâàåìîãî ìàãíåòèêà (22) âîñïîëüçóåìñÿäèàãðàììíîé òåõíèêîé äëÿ îïåðàòîðîâ Õàááàðäà[32, 37, 38℄. Ââåäåì ìàöóáàðîâñêèå �óíêöèè �ðèíàDi�;j�(f� ; g� 0) = �hT� ~X�fi(�) ~X��gj (� 0)i == � TN Xq;!n ei(f�g)q�i(��� 0)!nDi�;j�(q; i!n);~X�fi(�) = e�HX�fie��H ; (23)ãäå �, � � êîðíåâûå âåêòîðû. Â áåñïåòëåâîì ïðè�áëèæåíèè �óðüå-îáðàç Di�;j�(q; i!n) �óíêöèè (23)ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå [32℄Di�;j�(q; i!n) = Gi�;j�(q; i!n)bj� ; (24)ãäå bj� = Njp � Njq , Njp � ÷èñëà çàïîëíåíèÿ ñîá�ñòâåííûõ ñîñòîÿíèé j jpi äëÿ èîíîâ, ïðèíàäëåæà�ùèõ j-é ïîäðåøåòêå.Â ãðà�è÷åñêîì âèäå ñèñòåìà óðàâíåíèé äëÿ�óíêöèé Di�;j�(q; i!n) ïîêàçàíà íà ðèñ. 3.i� j� i� i� j�l= +�èñ. 3. �ðà�è÷åñêàÿ �îðìà ñèñòåìû óðàâíåíèé äëÿ�óíêöèé �ðèíà ÷åòûðåõïîäðåøåòî÷íîãî SCM-ate-na â áåñïåòëåâîì ïðèáëèæåíèè â (q; !n)-ïðåäñòàâ-ëåíèè

Ñîïîñòàâëÿÿ ãðà�è÷åñêèì ýëåìåíòàì àíàëèòè÷å�ñêèå âûðàæåíèÿ, ïîëó÷èìGi�;j�(q; i!n) = ÆijÆ��Di�(i!n) +Di�(i!n)bi� ��Xl Vi(��);l(q)Gl;j�(q; i!n); (25)ãäå Di�(n;m)(i!n) = [i!n + (Ein �Eim)℄�1,Vi�;l(q) = �i(�); bV (q) � i(�)�. Ïðè ýòîì bV (q) ��óðüå-îáðàç ìàòðèöû (5), â êîòîðîé ðàññìàò�ðèâàëîñü âçàèìîäåéñòâèå áëèæàéøèõ ñîñåäåé.Âîñïîëüçóåìñÿ ðàñùåïëåííîé �îðìîé ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ Vi�;l(q) ïî èíäåêñàì êîðíåâûõ âåêòîðîâ[33; 41; 42℄. Äîìíîæèì óðàâíåíèÿ (25) íà âåëè÷èíûi� è ïðîñóììèðóåì ïîëó÷åííîå âûðàæåíèå ïî èí�äåêñàì i è �. Òîãäà, ââîäÿ ÷åòûðå òèïà òðåõìåðíûõâåêòîðàAj(�; i!n) =X� A(�)GA�;j�(q; i!n);Bj(�; i!n) =X� B(�)GB�;j�(q; i!n);Cj(�; i!n) =X� C(�)GC�;j�(q; i!n);Dj(�; i!n) =X� D(�)GD�;j�(q; i!n); (26)
èñêîìûå �óíêöèè �ðèíà ìîæíî âûðàçèòü ñëåäóþ�ùèì îáðàçîì:GA�;j�(q; i!n) = ÆAjÆ��GA�(i!n) ++DA�(i!n)bA� �A(��); bV �Dje�4iq+Bj�� ;GB�;j�(q; i!n) = ÆBjÆ��GB�(i!n) ++DB�(i!n)bB� �B(��); bV (Aj +Cj)� ;GC�;j�(q; i!n) = ÆCjÆ��GC�(i!n) ++DC�(i!n)bC� �C(��); bV (Bj +Dj)� ;GD�;j�(q; i!n) = ÆDjÆ��GD�(i!n) ++DD�(i!n)bD� �D(��); bV �Aje4iq+Cj�� :

(27)
Ïðè ýòîì êîìïîíåíòû âåêòîðîâ Aj , Bj , Cj è Dj íà�õîäÿòñÿ èç ñèñòåìû 12 óðàâíåíèé:991



Â. Â. Âàëüêîâ, Ì. Ñ. Øóñòèí ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015Aj = ÆAjGA�(i!n)A(�)+L̂A bV (Dje�4iq+Bj);Bj = ÆBjGB�(i!n)B(�) + L̂B bV (Aj +Cj);Cj = ÆCjGC�(i!n)C(�) + L̂C bV (Bj +Dj);Dj = ÆDjGD�(i!n)D(�)+L̂D bV (Aje4iq+Cj); (28)ãäå òðåõìåðíûå ìàòðèöû L̂j (j = A;B;C;D) èìåþòñëåäóþùèå êîìïîíåíòû:(L̂j)nm =X� nj (�)mj (��)bj�Dj�(i!n): (29)Èñïîëüçóÿ âû÷èñëåííûå â ïðåäûäóùåì ïàðàãðà�åïàðàìåòðû ïðåäñòàâëåíèÿ, ïîëó÷èì, ÷òî äàííûåìàòðèöû èìåþò ñëåäóþùóþ �îðìó:LA = 0B� u(i!) 0 00 w(i!n) zA(i!n)0 zA(�i!n) w(i!n) 1CA ;LB = 0B� 0 0 00 0 zB(i!n)0 zB(�i!n) 0 1CA ; (30)
ìàòðèöà L̂D = L̂B , à ìàòðèöà L̂C ìîæåò áûòüïîëó÷åíà èç ìàòðèöû L̂A ñ ïîìîùüþ çàìåíûw(i!n) ! �w(i!n). Âõîäÿùèå â äàííûå ìàòðèöû�óíêöèè èìåþò âèäu (i!n) =X� ��kA (�)��2DA;�(i!n)�� bA (�) ;zA;B (i!n) =X� j?A;B (�)j2DA;B;�(i!n)�� bA;B (�) ;w(i!n) =X� ?A (�) ?A (��)DA;�(i!n)�� bA (�) : (31)
Äàëåå âîñïîëüçóåìñÿ òåì, ÷òî äëÿ ïàðàìåòðîâ ïðåä�ñòàâëåíèÿ èîíîâ æåëåçà êàæäîé èç ïîäðåøåòîê âû�ïîëíÿåòñÿ ñîîòíîøåíèå jk(�)j?(��) = 0. Ñëåä�ñòâèåì ýòîãî ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî êîëëåêòèâíûå âîç�áóæäåíèÿ, îïðåäåëÿåìûå ïîïåðå÷íîé è ïðîäîëüíîé÷àñòÿìè îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ïîïåðå÷íûå èïðîäîëüíûå êîëåáàíèÿ), íå âçàèìîäåéñòâóþò ìåæ�äó ñîáîé. Èìåÿ ýòî â âèäó, ïåðåéäåì îò âåêòîðîâAj(�; !n), Bj(�; !n), Cj(�; !n) è Dj(�; !n), õàðàêòå�ðèçóþùèõ ïðîäîëüíûå è ïîïåðå÷íûå êîëåáàíèÿ îò�äåëüíî âçÿòûõ ïîäðåøåòîê A, B, C è D, ê ïåðåìåí�íûì, îïèñûâàþùèì ïðîäîëüíûå è ïîïåðå÷íûå êî�ëåáàíèÿ ïî îòäåëüíîñòè, íî óæå äëÿ êîëëåêòèâíîé

ïîäñèñòåìû. Òàêèìè âåëè÷èíàìè ÿâëÿþòñÿ ÷åòûðåõ�ìåðíûå âåêòîðûZj = fA1j ; B1j ; C1j ; D1jg;P+(�)j = fA2(3)j ; B2(3)j ; C2(3)j ; D2(3)j g: (32)Âåêòîð Zj(�; i!n) îïèñûâàåò òîëüêî ïðîäîëü�íûå êîëåáàíèÿ SCM-atena. Íåïîñðåäñòâåííûéðàñ÷åò ïîêàçûâàåò, ÷òî äëÿ èññëåäóåìîé ñèñòå�ìû Zj(�; i!n) = 0. Ýòî çíà÷èò, ÷òî ïðîäîëüíûåìàãíîííûå âîçáóæäåíèÿ íå äàþò âêëàäà â ñïåêò-ðàëüíûå è òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ñèñòåìûè ñëåäóåò ðàññìàòðèâàòü òîëüêî ïîïåðå÷íûå ìàã�íèòíûå âîçáóæäåíèÿ, îïèñûâàåìûå âåêòîðàìèP�j (�; i!n). Ïîñëåäíèå íàõîäÿòñÿ èç ñëåäóþùåéñèñòåìû óðàâíåíèé: P+jP�j ! =  �̂ (q; i!n) Ŵ (q; i!n)Ŵ (q; i!n) �̂ (q;�i!n) !�� P+jP�j !+ yj? (�; i!n)yj? (��;�i!n) ! ; (33)ãäå i-å êîìïîíåíòû ââåäåííûõ ÷åòûðåõìåðíûõ âåê�òîðîâ y?j(�; !n) èìåþò âèäyij?(�; !n) = Æij?j(�)Dj�(!n);à ÷åòûðåõðÿäíûå ìàòðèöû Û è Ŵ èìåþò �îðìó�̂ = J2 0BBBB� �1 zA 0 zAe�4iqzB �1 zB 00 zA �1 zAzBe4iq 0 zB �1 1CCCCA ;
Ŵ = J2 0BBBB� 0 w 0 we�4iq0 0 0 00 �w 0 �w0 0 0 0 1CCCCA : (34)

�åøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (33) ñ èñïîëüçîâàíè�åì (27) è (32) ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü êîëëåêòèâíûå�óíêöèè �ðèíà (23). Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðèâåäåìðàññ÷èòàííûå êîëëåêòèâíûå �óíêöèè �ðèíà äëÿäâóõ èç ÷åòûðåõ ïîäðåøåòîê (ïîäðåøåòêè A è B),îäíà èç êîòîðûõ îïèñûâàåò âûñîêîñïèíîâûå, à äðó�ãàÿ � íèçêîñïèíîâûå èîíû æåëåçà:992



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Êâàíòîâûå ðåíîðìèðîâêè : : :Äëÿ ïîäðåøåòêè ADA�;A�(q; i!n) = DA�(i!n)bA(�)Æ�� ++ JqDA�(i!n)DA�(i!n)bA(�)bA(�) �� � ?A(��)�?(q; i!n) �?A(��) ~M12(q; !n) ++ ?A(�) ~M52(q; i!n)��++ " �! ��;� ! ��i!n ! �i!n #!: (35)Äëÿ ïîäðåøåòêè BDB�;B�(q; i!n) = DB�(i!n)bB(�)Æ�� ++ JqDB�(i!n)DB�(!n)bB(�)bB(�)�� � ?B(��)�?(q; i!n) �?B(��) ~M21(q; i!n) ++ ?B(�) ~M61(q; i!n)��++ " �! ��;� ! ��i!n ! �i!n #!: (36)Ôóíêöèè �ðèíà ïîäðåøåòîê C è D íå ïðèâîäÿòñÿ,ïîñêîëüêó â äàëüíåéøåì áóäóò âû÷èñëÿòüñÿ îäíî�èîííûå ÷èñëà çàïîëíåíèÿ ñèñòåìû Njp, äëÿ îïðåäå�ëåíèÿ êîòîðûõ ïîíàäîáèòñÿ èñïîëüçîâàíèå �óíêöèé�ðèíà Dj�;j�, äèàãîíàëüíûõ ïî èíäåêñàì êîðíåâûõâåêòîðîâ ïîäðåøåòîê. Ïðè ýòîì äëÿ òàêèõ �óíê�öèé âûïîëíÿþòñÿ ñîîòíîøåíèÿ DA�;A� = DC�;C�,DB�;B� = DD�;D�.Â âûðàæåíèÿõ (35) è (36) âåëè÷èíû ~M12(q; i!n),~M52(q; i!n), ~M21(q; i!n), ~M61(q; i!n) îïðåäåëÿþòñÿ÷åðåç ìèíîðû Mij(q; i!n), ïîëó÷àåìûå ïîñðåäñòâîìâû÷åðêèâàíèÿ i-é ñòðî÷êè è j-ãî ñòîëáöà èç ìàòðè�öû, �èãóðèðóþùåé â ñèñòåìå óðàâíåíèé (33):~M12 =M12 +M14e�4iq = 2ReM12;~M52 =M52 +M54e�4iq = 2ReM52;~M21 =M21 +M23 = 2ReM21;~M61 =M61 +M63 = 2 ImM61; (37)ãäå ïîñðåäñòâîì ¾Re : : :¿ è ¾Im : : : ¿ îáîçíà÷åíûäåéñòâèòåëüíûå è ìíèìûå ÷àñòè ñîîòâåòñòâóþùèõâûðàæåíèé. ßâíûé âèä �óíêöèé (37) ïðèâå�äåí â Ïðèëîæåíèè B. Ìîæíî óáåäèòüñÿ, ÷òîðàññ÷èòàííûå òàêèì îáðàçîì �óíêöèè �ðèíà îáëà�äàþò íåîáõîäèìûìè ñèììåòðèéíûìè ñâîéñòâàìè:Dj�;j�(q; i!n) = D�j�;j�(q; i!n), Dj�;j�(q; i!n) == Dj(��);j(��)(q;�i!n).

Çíàìåíàòåëü�(q; i!n) �óíêöèé �ðèíà (35) è (36)ìîæåò áûòü çàïèñàí â âèäå�?(q; i!n) = ~�?�q; i!n� ~�? �q + �2 ; i!n�++ J2 zB(i!n)zB(�i!n)w2(i!n)�1 + os 4q�; (38)ãäå ââåäåíî îáîçíà÷åíèå~�?(q; i!n) = "1� �Jq2 �2zA(i!n)zB(i!n)#�� "1��Jq2 �2zA(�i!n)zB(�i!n)#++�Jq2 �4 zB(i!n)zB(�i!n)w2(i!n): (39)Óðàâíåíèå �?�q; i!n ! ! + Æ� = 0 îïðåäåëÿåòñïåêòð ýëåìåíòàðíûõ âîçáóæäåíèé SCM-atena âðàññìàòðèâàåìîì ïðèáëèæåíèè.5. ÍÈÇÊÎÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÍÛÅÑÏÅÊÒ�ÀËÜÍÛÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ.ÊÂÀÍÒÎÂÛÅ �ÅÍÎ�ÌÈ�ÎÂÊÈÎÄÍÎÈÎÍÍÛÕ ×ÈÑÅË ÇÀÏÎËÍÅÍÈßÊàê áûëî îòìå÷åíî, ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäî�âàíèÿ SCM-atena ïîêàçûâàþò, ÷òî äàííîå ñîåäèíå�íèå ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ïðîÿâëÿåò ñâîéñòâà,õàðàêòåðíûå äëÿ ìàãíåòèêîâ ñ àíèçîòðîïèåé òèïà¾ëåãêàÿ îñü¿, èëè äàæå äëÿ ìàãíåòèêîâ ñ äîìèíèðó�þùèì îáìåííûì âçàèìîäåéñòâèåì èçèíãîâñêîãî òè�ïà. Ýòî óòâåðæäåíèå ìîæíî îáîñíîâàòü, åñëè ðàñ�ñìîòðåòü îñîáåííîñòè ñïåêòðà ìàãíèòíûõ âîçáóæäå�íèé.Â íèçêîòåìïåðàòóðíîì ïðåäåëå (T � J) èìååòñÿøåñòü ïåðåõîäîâ, îïðåäåëÿþùèõ êîëëåêòèâíûå âåò�âè � ïî äâà ïåðåõîäà îò êàæäîãî èç âûñîêîñïèíîâûõèîíîâ æåëåçà: j 1A;Ci $ j 2A;Ci, j 1A;Ci $ j 4A;Ci,à òàêæå ïî îäíîìó ïåðåõîäó äëÿ íèçêîñïèíîâûõèîíîâ j 1B;Di $ j 2B;Di. Êâàçèèìïóëüñíûå çàâèñèìî�ñòè ýòèõ âåòâåé îïðåäåëåíû â ïðåäåëàõ ïåðâîé çî�íû Áðèëëþýíà: ��=4a � q � �=4a, ãäå a � 10�A.Äëÿ ñðàâíåíèÿ ýòîãî ñïåêòðà ñî ñïåêòðîì âîçáóæ�äåíèé, ïîëó÷àþùèìñÿ â ìîäåëè ëåãêîîñíîãî ìàãíå�òèêà ñ äâóìÿ ïîäðåøåòêàìè, óäîáíî ðàññìàòðèâàòüêâàçè÷àñòè÷íûå âåòâè, îïðåäåëåííûå â ðàñøèðåí�íîì èíòåðâàëå êâàçèèìïóëüñîâ: ��=2a � q � �=2a.Ó÷òÿ âûòåêàþùåå èç (38) ñîîòíîøåíèå �?�q; !� =11 ÆÝÒÔ, âûï. 5 (11) 993



Â. Â. Âàëüêîâ, Ì. Ñ. Øóñòèí ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015

0:5 1:0 1:5qa012
345
!(q)=J

�èñ. 4. Íèçêîòåìïåðàòóðíûé ñïåêòð ýëåìåíòàðíûõâîçáóæäåíèé ÷åòûðåõïîäðåøåòî÷íîãî �åððèìàãíå-òèêà SCM-atena ïðè D=J = 3=8 (ñïëîøíûå ëè-íèè). Ïóíêòèðíûìè ëèíèÿìè ïîêàçàí ñïåêòð âîç-áóæäåíèé, ïîëó÷åííûé ñ èñïîëüçîâàíèåì �îðìó-ëû (42) äëÿ �åððèìàãíåòèêà, â êîòîðîì àíèçîòðî-ïèÿ ñ ÷åðåäóþùèìèñÿ îðèåíòàöèÿìè ïëîñêîñòåéëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ çàìåíåíà íà ý��åêòèâíóþëåãêîîñíóþ àíèçîòðîïèþ ñ Deff=J = �1=8= �?�q + �=2; !�, ïåðåïèøåì çíàìåíàòåëü �óíêöèè�ðèíà:�?(q; !) � 6Yj=1 �!2 � !2j (q)� == 3Yj=1 �!2 � !2j (q)� �!2 � !2j �q + �2�� ; (40)ãäå ��=4 � q � �=4. Âèäíî, ÷òî íàõîæäåíèå øåñòèâåòâåé ñïåêòðà SCM-atena, îïðåäåëåííûõ â ïðåäå�ëàõ ïåðâîé çîíû Áðèëëþýíà ÷åòûðåõïîäðåøåòî÷íî�ãî ìàãíåòèêà, ýêâèâàëåíòíî íàõîæäåíèþ òðåõ âåò�âåé, îïðåäåëåííûõ â ïåðâîé çîíå Áðèëëþýíà äëÿäâóõïîäðåøåòî÷íîãî ìàãíåòèêà: ��=2 < q < �=2.Äèñïåðñèîííûå çàâèñèìîñòè òðåõ êâàçè÷àñòè÷�íûõ âåòâåé, ïîñòðîåííûõ íà èíòåðâàëå 0 � q � �=2ïðè T � J è ïðè ýêñïåðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåííîìñîîòíîøåíèè ïàðàìåòðîâ îáìåíà è àíèçîòðîïèè äëÿäàííîãî ñîåäèíåíèÿ (D=J = 3=8), ïðèâåäåíû ñïëîø�íûìè ëèíèÿìè íà ðèñ. 4. Íà òîì æå ðèñóíêå ïóíê�òèðíûìè ëèíèÿìè ïðèâåäåíû êâàçèèìïóëüñíûå çà�âèñèìîñòè âåòâåé ñïåêòðà äëÿ ý��åêòèâíîé ìîäåëè�åððèìàãíèòíîé äâóõïîäðåøåòî÷íîé öåïî÷êè �åé�çåíáåðãà ñ îäíîèîííîé àíèçîòðîïèåé òèïà ¾ëåãêàÿîñü¿. Ïðèíèìàëîñü, ÷òî òàêàÿ ìîäåëü îïèñûâàåòñÿãàìèëüòîíèàíîì

bHeff = Xf12A bH0;A(f1) + Xf22B bH0;B(f2) + bHint;bH0;A(f1) = 2Deff (Szf1)2 � �h1Szf1 ; (41)ãäå bH0;B(f2) è bHint îïðåäåëÿþòñÿ ñîîòâåòñòâåííîâûðàæåíèÿìè (3) è (4). Ïðè ýòîì â âûðàæåíèè (4)äëÿ bHint íóæíî çàìåíèòü ñóììèðîâàíèå ïî ÷åòû�ðåì ïîäðåøåòêàì ñóììèðîâàíèåì ïî äâóì ïîäðåøåò�êàì. Àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ êâàçèèìïóëüñ�íûõ çàâèñèìîñòåé âåòâåé ñïåêòðà òàêîé ìîäåëè ïðèT � J èìåþò âèä~!1;2(q) = �b+pb2 � a(q);a(q) = (2Deff (2SA � 1) + 2JSB)�� (2Deff (2SB � 1)� 2JSA) + J2qSASB ;b = 2Deff (SA + SB � 1)� J(SA � SB): (42)Ïðè ïîñòðîåíèè äàííûõ çàâèñèìîñòåé íà ðèñ. 4 âû�áèðàëèñü ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ: SA = 2,SB = 1=2, Deff = �J=8. Èç ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåí�íûõ íà ðèñ. 4 çàâèñèìîñòåé âèäíî, ÷òî ïðè íèçêèõòåìïåðàòóðàõ ñïåêòð âîçáóæäåíèé SCM-atena äåé�ñòâèòåëüíî ñîîòâåòñòâóåò ñïåêòðó îäíîìåðíîãî �åð�ðèìàãíåòèêà ñ ý��åêòèâíîé îñüþ ëåãêîãî íàìàãíè�÷èâàíèÿ, íàïðàâëåííîé âäîëü îñè öåïî÷êè. Áîëååòîãî, äëÿ îáåèõ ìîäåëåé ñïåêòð âîçáóæäåíèé õà�ðàêòåðèçóåòñÿ íàëè÷èåì ùåëè âåëè÷èíîé � � J èíåáîëüøîé, îòíîñèòåëüíî �, äèñïåðñèåé îñíîâíûõâåòâåé âîçáóæäåíèé. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ýíåðãåòè�÷åñêèé ñïåêòð âîçáóæäåíèé îäíîìåðíîãî ÷åòûðåõ�ïîäðåøåòî÷íîãî �åððèìàãíåòèêà SCM-atena õîðî�øî âîñïðîèçâîäèòñÿ îäíî÷àñòè÷íûì ñïåêòðîì âîç�áóæäåíèé �åððèìàãíèòíîé èçèíãîâñêîé öåïî÷êè,äëÿ êîòîðîé òàêæå � � J , à äèñïåðñèÿ âåòâåé ïîëíî�ñòüþ îòñóòñòâóåò. Ýòîò âàæíûé âûâîä ïîçâîëÿåò ïå�ðåéòè ê èññëåäîâàíèþ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâSCM-atena âî âñåì òåìïåðàòóðíîì èíòåðâàëå íàîñíîâå òî÷íîãî âû÷èñëåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììûäëÿ ý��åêòèâíîé îáîáùåííîé îäíîìåðíîé ìîäåëèÈçèíãà.Îäíàêî äëÿ áîëåå êîððåêòíîãî ïåðåõîäà ê ý��åê�òèâíîé ìîäåëè íåîáõîäèìî ó÷åñòü íàëè÷èå â ñèñòå�ìå ñèëüíî ðàçâèòûõ ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé, íå îïè�ñûâàåìûõ â ðàìêàõ ìîäåëåé èçèíãîâñêîãî òèïà. Âèñõîäíîì ãàìèëüòîíèàíå SCM-atena (1) â ðàçâèòèåäàííûõ �ëóêòóàöèé îñíîâíîé âêëàä âíîñÿò îïåðà�òîðíûå ñëàãàåìûå, îïèñûâàþùèå îäíîèîííóþ àíè-çîòðîïèþ ñèñòåìû. Èçâåñòíî, ÷òî íàëè÷èå òàêîãî ðî�äà ñëàãàåìûõ â ãàìèëüòîíèàíå ñïèíîâîé ïîäñèñòåìûïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ïîëíîå îïèñàíèå åå ìàãíèòíîãîñîñòîÿíèÿ òðåáóåò ââåäåíèÿ îäíîóçåëüíûõ ñðåäíèõòèïà hS�1S�2 � S�ni (�i = x; y; z; n � 2S), îòâå÷àþ�994



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Êâàíòîâûå ðåíîðìèðîâêè : : :ùèõ äèïîëüíîìó (n = 1), êâàäðóïîëüíîìó (n = 2)è ò. ä. ïàðàìåòðàì ïîðÿäêà. �åàëèçàöèÿ ñîñòîÿíèé ñíåíóëåâûìè ñðåäíèìè òàêîãî òèïà ïðèâîäèò ê êâàí�òîâûì ý��åêòàì, êîòîðûå ìîãóò ñóùåñòâåííî ñêà�çûâàòüñÿ êàê íà ñïåêòðàëüíûõ ñâîéñòâàõ è �àçîâîéäèàãðàììå ñèñòåìû [3; 35; 39℄, òàê è íà îñîáåííîñòÿõåå ìàãíèòíîé äèíàìèêè [40℄. Ñðåäè òàêèõ ý��åê�òîâ ñëåäóåò âûäåëèòü òàê íàçûâàåìîå êâàíòîâîå ñî�êðàùåíèå ñïèíà. Îíî ïðîÿâëÿåòñÿ â òîì, ÷òî ñðåä�íåå çíà÷åíèå ïðîåêöèè ñïèíîâîãî ìîìåíòà íà îñüêâàíòîâàíèÿ hSzi ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå îêàçûâà�åòñÿ ìåíüøèì íîìèíàëüíîãî çíà÷åíèÿ ñïèíà íà óçëåjhSzij < S, äàæå ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå [35℄. Â íà�ñòîÿùåé ðàáîòå ìû îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì âëè�ÿíèÿ êâàíòîâûõ �ëóêòóàöèé â SCM-atena íà hSzi.Äëÿ ó÷åòà âëèÿíèÿ ñïèíîâûõ �ëóêòóàöèé íåîá�õîäèìî âûéòè çà ðàìêè ïðèáëèæåíèÿ ñðåäíåãî ïî�ëÿ è ó÷åñòü ñïèí-âîëíîâûå ðåíîðìèðîâêè ê îäíîèîí�íûì ÷èñëàì çàïîëíåíèÿ èîíîâ æåëåçà. Ñ ýòîé öåëüþðàññìîòðèì îïðåäåëåíèå ÷èñåë çàïîëíåíèÿ:Njp = �hT� ~X�(r;p)fj (�) ~X��(r;p)fj (� + Æ)i == � TN Xq;!n eiÆ!nDj�;j�(q; !n); (43)ãäå Æ ! 0+, j = A;B, à êîðíåâûå âåêòîðû � == �j(r; p) îïèñûâàþò ðàññìîòðåííûå âûøå ïåðåõî�äû ìåæäó ìàãíèòíûìè ñîñòîÿíèÿìè èîíîâ æåëåçà,èñõîäíàÿ ñóììà ÷èñåë çàïîëíåíèÿ äëÿ êîòîðûõ îò�ëè÷íà îò íóëÿ. Dj�;j� � �óíêöèè �ðèíà, íàéäåííûåâ (35) è (36). Âàæíî, ÷òî äàííûå �óíêöèè ìîæíîïðåäñòàâèòü â âèäåDj�;j�(q; i!n) = Fj(�; q; i!n)Q6k=1((i!n)2 � !2k(q)) ; (44)ãäå Fj(�; q; i!n) � ïîëèíîìèàëüíàÿ �óíêöèÿ ïåðå�ìåííîé i!n. Ýòî ïîçâîëÿåò ïåðåéòè â �îðìóëå (43)îò ñóììèðîâàíèÿ ïî ìàöóáàðîâñêèì ÷àñòîòàì, ïðè�íèìàþùèì çíà÷åíèÿ !n = 2�nT (n = 0;�1;�2; : : : ),ê èíòåãðèðîâàíèþ ïî ñïåöèàëüíîìó êîíòóðó êîì�ïëåêñíîé ïåðåìåííîé ! = !0 + i!00 è ïåðåïèñàòü âû�ðàæåíèå äëÿ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ:Njp = 12N Xq;k (Fj(�; q; !k)+Fj(�; q;�!k)) fB(!kT )!kQp 6=k(!2p�!2k) ++ 12N Xq;k Fj(�; q;�!k)!kQp 6=k(!2p � !2k) ; (45)ãäå q 2 [��=4a; �=4a℄, !k(q) � k-ÿ âåòâüñïåêòðà âîçáóæäåíèÿ SCM-atena; fB(!=T ) == [exp(!=T ) � 1℄�1 � �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ìàãíèò-íîãî ìîìåíòà âûñîêîñïèíîâûõ èîíîâ îò âåëè÷èíûàíèçîòðîïèè â íèçêîòåìïåðàòóðíîì ïðåäåëå T �� J . Ïóíêòèðíûìè ëèíèÿìè îáîçíà÷åíà çàâèñè-ìîñòü hSzHSi îò D, ðàññ÷èòàííàÿ â ïðèáëèæåíèèàíèçîòðîïíîãî ñðåäíåãî ïîëÿ. Ñïëîøíûìè ëèíèÿ-ìè ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü, ïîëó÷åííàÿ ïðè ó÷å-òå ñïèí-âîëíîâûõ ðåíîðìèðîâîê îäíîèîííûõ ÷èñåëçàïîëíåíèÿ. Âåðòèêàëüíàÿ ëèíèÿ óêàçûâàåò íà çíà-÷åíèå îòíîøåíèÿ àíèçîòðîïèè ê îáìåíó â SCM-atena D=J = 3=8, âçÿòîãî èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõÁîçå �Ýéíøòåéíà. Â âûðàæåíèè (45) ïîñëåäíååñëàãàåìîå íå çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû è îòâå÷àåòçà êâàíòîâûå ðåíîðìèðîâêè ÷èñåë çàïîëíåíèÿ.Ïîñëåäíèå ïåðåíîðìèðîâêè ïðèâîäÿò òàêæå êèçìåíåíèþ ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ íàìàãíè÷åííîñòèâ ñèñòåìå. Àíàëèç ïîêàçàë, ÷òî çíà÷èòåëüíàÿ ìî�äè�èêàöèÿ äàííîé âåëè÷èíû ðåàëèçóåòñÿ òîëüêîäëÿ èîíîâ æåëåçà â âûñîêîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèÿõ,ïîýòîìó â äàëüíåéøåì áóäåì ðàññìàòðèâàòü èìåííîýòè èîíû æåëåçà. Åñëè ó÷åñòü, ÷òî ïðè íóëåâîéòåìïåðàòóðå êâàíòîâûå ðåíîðìèðîâêè èñïûòû�âàþò òîëüêî âòîðîå è ÷åòâåðòîå èç ñîáñòâåííûõñîñòîÿíèé (13) HS-èîíîâ æåëåçà, òî âûðàæåíèåäëÿ ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ñïèíîâîãî ìîìåíòà äàííûõèîíîâ â ñïèí-âîëíîâîì ïðèáëèæåíèè èìååò âèähSzA;Cis�w = N1h 1jSzA;C j 1i+N2h 2jSzA;C j 2i++N4h 4jSzA;C j 4i: (46)Îòìåòèì, ÷òî åñëè áû âû÷èñëåíèÿ êâàíòîâîãî ñîêðà�ùåíèÿ ñïèíà ïðîâîäèëèñü áû â ñðåäíåïîëåâîì ïðè�áëèæåíèè, òî âûðàæåíèå äëÿ hSzA;Ci èìåëî áû âèähSzA;Cimf = h 1jSzA;C j 1i: (47)Çàâèñèìîñòè hSzA;Ci äëÿ HS-èîíîâ æåëåçà îòâåëè÷èíû àíèçîòðîïèè, ðàññ÷èòàííûå íà îñíîâà�995 11*



Â. Â. Âàëüêîâ, Ì. Ñ. Øóñòèí ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015íèè �îðìóë (46) è (47), ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5 ñî�îòâåòñòâåííî ñïëîøíûìè è ïóíêòèðíûìè ëèíèÿ�ìè. Ñïëîøíûìè âåðòèêàëüíûìè ëèíèÿìè îòìå÷å�íû ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ àíèçîòðîïèè äëÿSCM-atena. Âèäíî, ÷òî ïðè D=J = 3=8 ñðåäíÿÿ ïðî�åêöèÿ ñïèíîâîãî ìîìåíòà íà îñü êâàíòîâàíèÿ ïðèíè�ìàåò çíà÷åíèå hSzA;Ci � 1:63, ïðè ýòîì áîëåå 2/3 îòâêëàäà â îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå íàìàãíè÷åííîñòèHS-èîíîâ ðåàëèçóåòñÿ çà ñ÷åò ñïèí-âîëíîâûõ �ëóê�òóàöèé. 6. ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÀß ÌÎÄÅËÜ.ÔÎÒÎÈÍÄÓÖÈ�ÎÂÀÍÍÎÅ ÈÇÌÅÍÅÍÈÅÎÄÍÎÌÅ�ÍÎ�Î ÌÀ�ÍÅÒÈÊÀ ÈÑÒÀÒÈÑÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÀÍÑÀÌÁËÜÈÇÈÍ�ÎÂÑÊÈÕ ÖÅÏÎ×ÅÊ�àññìîòðåííûå âûøå îñîáåííîñòè ñïåêòðà ìàã�íèòíûõ âîçáóæäåíèé è êðèâûõ íàìàãíè÷èâàíèÿ ïîç�âîëÿþò ñ÷èòàòü, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðàõ T � Jìàãíèòíûå ñâîéñòâà èññëåäóåìîãî ñîåäèíåíèÿ ìîãóòáûòü îïèñàíû â ðàìêàõ ìîäåëè ñïèíîâîé öåïî÷êè ñ÷åðåäóþùèìèñÿ ïñåâäîñïèíîâûìè ìîìåíòàìè eS == 3=2 è � = 1=2, ìåæäó êîòîðûìè ðåàëèçóåòñÿ îá�ìåííîå âçàèìîäåéñòâèå èçèíãîâñêîãî òèïà. Ïîäòâåð�æäåíèåì ýòîãî ìîãóò ñëóæèòü ðåçóëüòàòû òî÷íîãîðàñ÷åòà äëÿ êîíå÷íîãî ÷èñëà óçëîâ, ïðåäñòàâëåííûåíà ðèñ. 6. Ñïëîøíûå ëèíèè îòðàæàþò òåìïåðàòóð�íûå çàâèñèìîñòè íàâåäåííîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòàîò âåëè÷èíû ìàãíèòíîãî ïîëÿ (ïðè äâóõ îðèåíòàöè�
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�èñ. 6. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè óçåëüíîé íà-ìàãíè÷åííîñòè M(T ) äëÿ öåïî÷åê èç øåñòè óç-ëîâ ïðè ðàçëè÷íûõ îðèåíòàöèÿõ âíåøíåãî ìàãíèò-íîãî ïîëÿ. Ñïëîøíûå ëèíèè îòâå÷àþò ðàñ÷åòàì âðàìêàõ àíèçîòðîïíîé ìîäåëè �åéçåíáåðãà (1) ïðèD=J = 3=8, ïóíêòèðíûå � â ðàìêàõ ìîäåëè Èçèí-ãà (48)

ÿõ ýòîãî ïîëÿ) äëÿ àíèçîòðîïíîé ãåéçåíáåðãîâñêîéöåïî÷êè èç øåñòè óçëîâ, îïèñûâàåìîé ãàìèëüòîíèà�íîì (1) äëÿ SCM-atena. Ïóíêòèðíûìè ëèíèÿìè ïî�êàçàíû òå æå ñàìûå çàâèñèìîñòè, íî ðàññ÷èòàííûåíà îñíîâå îáîáùåííîé ìîäåëè Èçèíãà, îïèñûâàåìîéãàìèëüòîíèàíîìbHI = J 6Xf=1( ~Szf ~Szf+1 � h � ~Sf );~Sz = diag(2; 1; 0; �1; �2): (48)Èç ñðàâíåíèÿ êðèâûõ ñëåäóåò, ÷òî â èíòåðåñóþ�ùåé íàñ îáëàñòè ïàðàìåòðîâ èñïîëüçîâàíèå ìîäå�ëè Èçèíãà ïîçâîëÿåò õîðîøî âîñïðîèçâåñòè ñâîéñòâàSCM-atena êàê äëÿ ìàãíèòíîãî ïîëÿ, ïðèëîæåííî�ãî âäîëü öåïî÷êè, òàê è äëÿ ïîëÿ, ïðèëîæåííîãî ïåð�ïåíäèêóëÿðíî öåïî÷êå.Äëÿ èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ îïòè÷åñêîãî âîçäåé�ñòâèÿ íà ìàãíèòíûå ñâîéñòâà SCM-atena ó÷òåì, ÷òîïðè MMCT-ïðîöåññàõ (ðèñ. 2) âûñîêîñïèíîâûå èî�íû æåëåçà ïåðåõîäÿò â ñîñòîÿíèå FeIII (S = 5=2), àíèçêîñïèíîâûå � â FeII (S = 0). Âîçíèêíîâåíèå òà�êèõ èîíîâ æåëåçà áóäåì ìîäåëèðîâàòü ïîñðåäñòâîìââåäåíèÿ â öåïî÷êó ìàãíèòíûõ ïðèìåñåé, êîíöåí�òðàöèÿ êîòîðûõ çàâèñèò îò èíòåíñèâíîñòè îáëó÷å�íèÿ. Äîïîëíèòåëüíî ê ýòîìó áóäåì ó÷èòûâàòü íà�ëè÷èå ïðèìåñåé è äå�åêòîâ åñòåñòâåííîãî ïðîèñõî�æäåíèÿ. Ïðè ýòîì ñóùåñòâåííî, ÷òî ïðè îïèñàíèèìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèÿ áóäóò ó÷èòûâàòüñÿõàðàêòåðíûå âðåìåíà äèíàìèêè ïðèìåñåé: êàê �î�òîèíäóöèðîâàííûõ, òàê è âîçíèêàþùèõ íà òåõíîëî�ãè÷åñêîì óðîâíå.Ïðèíÿòî ñ÷èòàòü, ÷òî â ñëó÷àå ïðèìåñåé è äå�åê�òîâ åñòåñòâåííîãî ïðîèñõîæäåíèÿ èõ õàðàêòåðíûåâðåìåíà äèíàìèêè ìíîãî áîëüøå õàðàêòåðíûõ âðå�ìåí äèíàìèêè ìàãíèòíîé ïîäñèñòåìû. Ýòî îçíà÷à�åò, ÷òî òàêèå äå�åêòû ðåàëèçóþò ¾çàìîðîæåííûé¿òèï áåñïîðÿäêà [6℄. Êðîìå òîãî, â áîëüøèíñòâå îäíî�öåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêîâ ïîäîáíûå âêëþ÷åíèÿ èìåþòñðàâíèòåëüíî íèçêóþ êîíöåíòðàöèþ ( � 10�3�10�2íà åäèíèöó äëèíû öåïî÷êè) è ïîòîìó ðàñïðåäåëåíûâ öåïî÷êàõ îäíîðîäíî è íåêîððåëèðîâàííî. Â ñîîò�âåòñòâèè ñî ñêàçàííûì ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî âåðîÿò�íîñòü îáíàðóæåíèÿ PN â îáðàçöå öåïî÷êè ñ ÷èñëîìóçëîâ N ïîä÷èíÿåòñÿ ñòàòèñòèêå Ïóàññîíà: PN == �NNe� �N=N !. Ïðè ýòîì �N çàäàåò ñðåäíåå ÷èñëî÷àñòèö â ñåãìåíòå öåïî÷êè, îãðàíè÷åííîì íåìàãíèò�íûìè ïðèìåñÿìè.Äëÿ äàëüíåéøåãî ñóùåñòâåííî, ÷òî ïðè ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ ñâåòîâîãî âîçäåéñòâèÿíà îäíîöåïî÷å÷íûå ìàãíåòèêè îáëó÷åíèå ïðîäîë�æàëîñü â òå÷åíèå íåñêîëüêèõ ÷àñîâ [8, 25, 26℄.996



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Êâàíòîâûå ðåíîðìèðîâêè : : :Çà ýòî âðåìÿ �îòîèíäóöèðóåìûå âûñîêîñïèíîâîåFeIII- è íèçêîñïèíîâîå FeII-ñîñòîÿíèÿ èîíîâ æåëå�çà ìíîãîêðàòíî âîçíèêàþò è ðåêîìáèíèðóþò. Ïî�ýòîìó, â ñðåäíåì, êàæäûé èîí æåëåçà ó÷àñòâóåò âMMCT-ïðîöåññàõ è, îñòàâàÿñü íà ñâîåì ìåñòå, èç�ìåíÿåò ñâîå ñîñòîÿíèå âñëåäñòâèå ïðèõîäà è óõî�äà ýëåêòðîíîâ. Ýòà îñîáåííîñòü ìîæåò áûòü îòðà�æåíà ïóòåì ââåäåíèÿ ñïåöèàëüíîãî ñòàòèñòè÷åñêîãîàíñàìáëÿ, â êîòîðîì åãî ïðåäñòàâèòåëÿìè ÿâëÿþò�ñÿ ñïèíîâûå öåïî÷êè. Â óçëàõ öåïî÷åê ìîãóò íàõî�äèòüñÿ èîíû æåëåçà â ëþáîì èç ââåäåííûõ âûøå ÷å�òûðåõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé. Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåòó÷èòûâàòü â öåïî÷êàõ ïîÿâëåíèå �îòîèíäóöèðîâàí�íûõ ïðèìåñåé è ñîîòâåòñòâóåò îïèñàíèþ ìàãíåòèêîâñ ¾îòîææåííûì¿ òèïîì áåñïîðÿäêà [49℄. Ââåäåíèåñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ ïîäðàçóìåâàåò óñòàíîâëå�íèå ìàòåðèàëüíîãî êîíòàêòà ñ òåðìîñòàòîì, äîïóñ�êàþùèì îáìåí èîíàìè æåëåçà, è, òåì ñàìûì, ìîäå�ëèðóþùèì èçìåíåíèå îòíîñèòåëüíîé êîíöåíòðàöèèïàð èîíîâ â ðàçëè÷íûõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèÿõ. Íàêî�íåö, ó÷òåì, ÷òî âñëåäñòâèå êâàíòîâûõ �ëóêòóàöèéïðîåêöèÿ ñïèíîâîãî ìîìåíòà Sz èîíîâ æåëåçà â âû�ñîêîñïèíîâîì FeIII-ñîñòîÿíèè ñ ïîëíûì ñïèíîì S == 5=2 òàêæå ñîêðàùàåòñÿ äî ý��åêòèâíîãî çíà÷å�íèÿ eS2 � 2.Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå ñêàçàííîå, ïîëó÷àåì ìî�äåëü, êîòîðàÿ â àòîìíîì ïðåäñòàâëåíèè îòðàæàåòñÿãàìèëüòîíèàíîì ñëåäóþùåãî âèäà:bH = NXf=1n bH(f; f + 1) + bH(f + 1; f)o++ NXf=1n�BH bOf + �1hf + �2Yfo ; (49)ãäå äâóõóçåëüíûå îïåðàòîðû ÿâëÿþòñÿ ñóììîé äâóõñëàãàåìûõ:bH(f; f + 1) = bHJ(f; f + 1) + bHV (f; f + 1): (50)Îïåðàòîðû bHJ(f; f + 1) îïèñûâàþò îáìåííîå âçàè�ìîäåéñòâèå èçèíãîâñêîãî òèïà ìåæäó áëèæàéøèìèìàãíèòîàêòèâíûìè èîíàìè æåëåçàbHJ (f; g) = J1XmMmMXmmf Y MMg ++ J2XmLmLXmmf ZLLg : (51)Ïðè ýòîì îïåðàòîðû Xmmf (Y MMf ) ÿâëÿþòñÿ õàááàð�äîâñêèìè îïåðàòîðàìè [37℄ ïðîåêòèðîâàíèÿ íà âåê�òîðû ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâà, ñîîòâåòñòâóþùèìèñîñòîÿíèÿì èîíîâ æåëåçà ñî ñïèíîì (ïñåâäîñïèíîì)

S = 1=2 (eS = 3=2) è ïðîåêöèåé ñïèíà (ïñåâäîñïè�íà) íà îñü êâàíòîâàíèÿ m(M). Ïðîåêöèîííûé îïå�ðàòîð ZLLf ñîîòâåòñòâóåò ñîñòîÿíèþ èîíà æåëåçà âóçëå f ñ eS2 = 2 è ïðîåêöèåé ïñåâäîñïèíà íà îñüêâàíòîâàíèÿ L. Îïåðàòîð hf ÿâëÿåòñÿ õàááàðäîâ�ñêèì îïåðàòîðîì ïðîåêòèðîâàíèÿ íà âåêòîð ãèëü�áåðòîâà ïðîñòðàíñòâà jf; 0i, ñîîòâåòñòâóþùåãî íàõî�æäåíèþ èîíà æåëåçà íà óçëå f â ñîñòîÿíèè ñî ñïè�íîì S = 0. Êàê îòìå÷åíî âûøå, ñîñòîÿíèÿ, îïèñûâà�åìûå îïåðàòîðàìè ZLLf è hf , ïîÿâëÿþòñÿ â ðåçóëüòà�òå îïòè÷åñêîãî îáëó÷åíèÿ. Ïðè ýòîì äëÿ HS-èîíîâæåëåçà ïðèíèìàëîñü, ÷òî M = 0:5f3; 1;�1;�3g, L == f2; 1; 0;�1;�2g.Äâóõóçåëüíûå îïåðàòîðû bHV ââåäåíû äëÿ ó÷å�òà êîððåëÿöèè âî âçàèìíîì ðàñïîëîæåíèè èîíîâæåëåçà ðàçëè÷íîãî òèïà (ñì. ðèñ. 1, 2) è ïîçâîëÿ�þò âîñïðîèçâåñòè íåîáõîäèìóþ ïîñëåäîâàòåëüíîñòüñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé èîíîâ æåëåçà, êîòîðàÿ ñîîòâåò�ñòâóåò ìàãíèòíîé ñòðóêòóðå SCM-atena. Ýòè îïåðà�òîðû îïèñûâàþò îòòàëêèâàòåëüíîå âçàèìîäåéñòâèåâíóòðè ïàð âûñîêîñïèíîâûõ (íèçêîñïèíîâûõ) èîíîâæåëåçà, íàõîäÿùèõñÿ íà áëèæàéøèõ óçëàõ öåïî÷êè.Â àòîìíîì ïðåäñòàâëåíèè âûðàæåíèå äëÿ bHV èìååòâèäbHV (f; g) = V (hfhg +XfXg + YfYg + ZfZg ++ hfXg + YfZg) ; (52)ãäå îïåðàòîðûXf =Xm Xmmf ; Yf =XM Y MMf ; Zf =XL ZLLfÿâëÿþòñÿ îïåðàòîðàìè ïðîåêòèðîâàíèÿ íà ïîäïðî�ñòðàíñòâà ñ �èêñèðîâàííûìè çíà÷åíèÿìè ñïèíà èëèïñåâäîñïèíà áåç óêàçàíèÿ çíà÷åíèÿ åãî ïðîåêöèè.Ïàðàìåòð V õàðàêòåðèçóåò àìïëèòóäó îòòàëêèâà�òåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è â êîíå÷íûõ âû÷èñëåíèÿõïîëàãàåòñÿ áåñêîíå÷íî áîëüøèì.Ïåðâîå ñëàãàåìîå ñðåäè îäíîóçåëüíûõ îïåðàòî�ðîâ â (49) îòðàæàåò çååìàíîâñêèé âêëàä è â ïðè�íÿòûõ îáîçíà÷åíèÿõbOf = g1Xm mXmmf + g2XM MYMMf ++ g3XL LZLLf ; (53)ãäå g1, g2, g3 � g-�àêòîðû äëÿ êàæäîãî èç òðåõ ìàã�íèòíûõ ñîñòîÿíèé èîíà æåëåçà.Ïîÿâëåíèå äâóõ ïîñëåäíèõ îäíîóçåëüíûõ îïåðà�òîðîâ â âûðàæåíèè (49) ñâÿçàíî ñ òåì îãðàíè÷åíè�åì, ÷òî ïðè îáëó÷åíèè ïðîèñõîäèò îäíîâðåìåííûé997



Â. Â. Âàëüêîâ, Ì. Ñ. Øóñòèí ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015ïåðåõîä ïàðû èîíîâ æåëåçà â íîâûå ñîñòîÿíèÿ. Ìà�òåìàòè÷åñêè ýòîò �àêò îòðàæàåòñÿ òåì, ÷òî äîëæíûâûïîëíÿòüñÿ óðàâíåíèÿhXf i = hYf i ; hhf i = hZf i : (54)Äëÿ ó÷åòà ýòèõ óñëîâèé ââîäÿòñÿ äâà íåîïðåäåëåí�íûõ ìíîæèòåëÿ Ëàãðàíæà �1 è �2, ïîçâîëÿþùèõêîíòðîëèðîâàòü ñðåäíåå ÷èñëî èîíîâ æåëåçà â ðàç�ëè÷íûõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèÿõ. Ýòè ìíîæèòåëè, êàêîáû÷íî, íàõîäÿòñÿ íà êîíå÷íîì ýòàïå âû÷èñëåíèé èçòðåáîâàíèÿ âûïîëíèìîñòè ñîîòíîøåíèé (54).Âû÷èñëåíèå ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû äëÿ ââåäåííî�ãî àíñàìáëÿ öåïî÷åê îñóùåñòâëÿëîñü ìåòîäîì òðàíñ��åð-ìàòðèöû [19; 43�47℄. Ïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãèìèñïîñîáàìè [48; 49℄ ðåøåíèÿ çàäà÷è î âëèÿíèè îòî�ææåííîãî áåñïîðÿäêà íà ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ìîäå�ëè Èçèíãà ïîäõîä, îñíîâàííûé íà òåõíèêå òðàíñ��åð-ìàòðèöû, ïîçâîëÿåò ïðîñòûì îáðàçîì ïðîâî�äèòü âû÷èñëåíèÿ êàê ñðåäíèõDA(�)f EN = 1� 12X�=1hu�jA(�) ju�i�N� ; (55)òàê è êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèéDA(�1)f A(�2)f+1 : : : A(�k)f+k�1EN == 1� 12X�1:::�k=1A(�1)�1�2A(�2)�2�3 : : : A(�k)�k�1 �� �N�k�1 ��2 : : : ��k ; (56)ïîñòðîåííûõ íà îïåðàòîðàõ A(�)f , äèàãîíàëüíûõ âïðîñòðàíñòâå îäíîóçåëüíûõ ñîñòîÿíèé öåïî÷êè. Èí�äåêñ � íóìåðóåò òèï îäíîóçåëüíîãî îïåðàòîðà A(�)f .Â äàííîé ðàáîòå â êà÷åñòâå A(�)f áóäóò âûáèðàòü�ñÿ ëèíåéíûå êîìáèíàöèè îïåðàòîðîâ: Xmmf , YMMf ,ZLLf è hf . Âåëè÷èíû ju�i è �� � ñîîòâåòñòâåííîñîáñòâåííûå âåêòîðû è ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ òðàí-ñ�åð-ìàòðèöû. Ïðè ýòîì A(�)�;� � ìàòðèöà îïåðàòî�ðà A(�) â âûáðàííîì áàçèñå ñîáñòâåííûõ âåêòîðîâ:A(�)�;� = hu�jA(�) ju�i.Ïðè àíàëèçå âëèÿíèÿ îáëó÷åíèÿ íà ìàãíèòíûåñâîéñòâà SCM-atena êîíöåíòðàöèÿ �îòîíîâ nh� , èí�äóöèðóþùèõ MMCT-ïðîöåññû, îòîæäåñòâëÿëàñü ñîñðåäíèìè nh� = hhf i = hZf i. Èçìåíåíèå èíòåíñèâíî�ñòè îáëó÷åíèÿ ìîäåëèðîâàëîñü ïîñðåäñòâîì èçìåíå�íèÿ nh� , ïðè ýòîì ïðèíèìàëîñü, ÷òî áåç îáëó÷åíèÿnh� = 0. Ñîîòâåòñòâåííî ýòîìó äëÿ êàæäîãî �èê�ñèðîâàííîãî çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòè îáëó÷åíèÿ âû�÷èñëåíèå ñðåäíèõ ñîãëàñíî (55) è (56) ïðîâîäèëîñüïðè îäíîâðåìåííîì ðåøåíèè ñèñòåìû (54).
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�èñ. 7. Ìîäè�èêàöèÿ òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòèìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè SCM-atena â îòñóò-ñòâèå îáëó÷åíèÿ (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ 1 � òåîðèÿ;êðóæêè � ýêñïåðèìåíò); ïðè íàëè÷èè îáëó÷åíèÿ(ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ 2 � òåîðèÿ; êðóæêè � ýêñïåðè-ìåíò). Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå âçÿòû èç ðàáîòû[27℄, ðàñ÷åòíûå ïàðàìåòðû ìîäåëè îïðåäåëåíû ñî-îòíîøåíèÿìè (58)7. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ×ÈÑËÅÍÍÛÕ �ÀÑ×ÅÒÎÂ.ÌÎÄÈÔÈÊÀÖÈß ÌÀ�ÍÈÒÍÛÕÑÂÎÉÑÒÂ Ï�È ÎÁËÓ×ÅÍÈÈÏîëó÷åííûå ìåòîäîì òðàíñ�åð-ìàòðèöû âûðà�æåíèÿ äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñðåäíèõ (55) ïîçâî�ëÿþò â ðàìêàõ ý��åêòèâíîé ìîäåëè îïèñàòü ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìóþ ìîäè�èêàöèþ òåìïå�ðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòèSCM-atena ïîä äåéñòâèåì îïòè÷åñêîãî îáëó÷åíèÿ.Êðîìå òîãî, âûðàæåíèÿ äëÿ êîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé (56) äàþò âîçìîæíîñòü ïðîàíàëèçèðîâàòü èç�ìåíåíèå ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèÿ, êîãäàïîñëåäíåå ïîäâåðãàåòñÿ îáëó÷åíèþ. Ìîäè�èêàöèÿìîëÿðíîé âîñïðèèì÷èâîñòè �m(T ) ïðè îáëó÷åíèèSCM-atena ïðîäåìîíñòðèðîâàíà íà ðèñ. 7. Òåìïå�ðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü �m(T ) ïðè çàäàííîé êîíöåí�òðàöèè nh� âû÷èñëÿëàñü ïî �îðìóëå�m(T ) = NA�B ��H XN �NNe� �NN ! hOf iN : (57)Îêàçàëîñü, ÷òî íàèëó÷øèì, ñ òî÷êè çðåíèÿ ñîâ�ïàäåíèÿ ðåçóëüòàòîâ òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ïî ìî�äè�èêàöèè �m(T )  ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè,ÿâëÿåòñÿ ñëåäóþùèé íàáîð ïàðàìåòðîâ ý��åêòèâ�íîé ìîäåëè:998



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Êâàíòîâûå ðåíîðìèðîâêè : : :
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�èñ. 8. Çàâèñèìîñòè ñïèíîâûõ êîððåëÿòîðîâ îò ðàññòîÿíèÿ d ìåæäó óçëàìè â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ îáëó÷åíèÿ (nhv = 0)â íèçêîòåìïåðàòóðíîì ïðåäåëå: a � ìàãíèòíûå êîððåëÿöèè ðàññ÷èòûâàëèñü äëÿ ïàðû âûñîêîñïèíîâûõ èîíîâ æåëåçàK1(d) = hSzHS(f)SzHS(f + d)i; á � ìàãíèòíûå êîððåëÿöèè ðàññ÷èòûâàëèñü äëÿ ïàðû íèçêîñïèíîâûõ èîíîâ æåëåçàK2(d) = hSzLS(f)SzLS(f + d)i. Õàðàêòåðíû äëÿ ïîëíîñòüþ óïîðÿäî÷åííîé �åððèìàãíèòíîé èçèíãîâñêîé öåïî÷êè ñ÷åðåäóþùèìèñÿ ìîìåíòàìè ~S = 3=2 è � = 1=2
〈hfhf+d〉
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�èñ. 9. Çàâèñèìîñòè îäíîóçåëüíûõ êîððåëÿòîðîâ îò ðàññòîÿíèÿ d ìåæäó óçëàìè â ñëó÷àå ñâåðõñèëüíîãî îáëó÷åíèÿ(nhv = 0:5) â íèçêîòåìïåðàòóðíîì ïðåäåëå: a � âû÷èñëÿëñÿ ñïèíîâûé êîððåëÿòîð K1(d) = hSzHS(f)SzHS(f + d)iìåæäó ïàðîé âûñîêîñïèíîâûõ èîíîâ æåëåçà; á � âû÷èñëÿëñÿ êîððåëÿòîð hhfhf+di, õàðàêòåðèçóþùèé èîíû æåëåçàâ íåìàãíèòíûõ ñîñòîÿíèÿõ. Õàðàêòåðíû äëÿ óïîðÿäî÷åííîãî îäíîìåðíîãî íàáîðà èçîëèðîâàííûõ ìàãíèòíûõ öåíòðîâñ ìîìåíòàìè ~S2 = 2, ìåæäó êîòîðûìè ðàñïîëàãàþòñÿ íåìàãíèòíûå öåíòðûJ1 = 7 K; J2 = 15 K;�N = 78; H = 100 Ý;g1 = 3:1; g2 = 2:9; g3 = 2:5; (58)÷òî õîðîøî êîððåëèðóþò ñ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè î ñèñòåìå [27; 31℄:J � 10 K; g1;2;3 � 2;�N � 100; H � 100 Ý: (59)
Îñòàíîâèìñÿ íà ïðè÷èíå óêàçàííîé âûøå ìîäè��èêàöèè çàâèñèìîñòè �m(T )T ïðè îáëó÷åíèè. Â îò�ñóòñòâèå îáëó÷åíèÿ çàâèñèìîñòü �m(T )T , èçîáðà�æåííàÿ íà ðèñ. 7 ñïëîøíîé ëèíèåé, ÿâëÿåòñÿ òèïè÷�íîé äëÿ àíñàìáëÿ öåïî÷åê èçèíãîâñêîãî òèïà [43℄,à âîçíèêíîâåíèå ïèêà ïðè T � J óêàçûâàåò íà ðàç�ðóøåíèå (âîçíèêíîâåíèå) â ñèñòåìå áëèæíåãî ìàã�íèòíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ. Ïðè óâåëè÷åíèè èíòåíñèâ�íîñòè îáëó÷åíèÿ àìïëèòóäà ïèêà óìåíüøàåòñÿ, ÷òî999



Â. Â. Âàëüêîâ, Ì. Ñ. Øóñòèí ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015ñâÿçàíî ñ âîçíèêíîâåíèåì èîíîâ æåëåçà â ñîñòîÿ�íèè ñ íóëåâûì ñïèíîì. Èíäóöèðîâàíèå òàêèõ èîíîâæåëåçà ñîïðîâîæäàåòñÿ ðàçðûâîì îáìåííûõ ñâÿçåéâ öåïî÷êå, à òàêæå âîçíèêíîâåíèåì â öåïî÷êàõ ïà�ðàìàãíèòíûõ öåíòðîâ. Ïîñëåäíèå �îðìèðóþòñÿ, êî�ãäà äâà áëèæàéøèõ LS-èîíà æåëåçà îêàçûâàþòñÿâ íåìàãíèòíîì ñîñòîÿíèè, à íàõîäÿùèéñÿ ìåæäóíèìè HS-èîí æåëåçà ñòàíîâèòñÿ ñ ìàãíèòíîé òî÷�êè çðåíèÿ èçîëèðîâàííûì. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñè�ìîñòü âîñïðèèì÷èâîñòè àíñàìáëÿ òàêèõ ïàðàìàã�íèòíûõ öåíòðîâ, êàê èçâåñòíî, ïîä÷èíÿåòñÿ çàêîíóÊþðè �Âåéññà, äëÿ êîòîðîãî ïðîèçâåäåíèå �m(T )Tÿâëÿåòñÿ ïîñòîÿííîé âåëè÷èíîé (TN = 0). Ïðè äî�ñòàòî÷íî ñèëüíîé èíòåíñèâíîñòè îáëó÷åíèÿ âêëàä âìàãíèòíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü îò äàííîãî íàáîðà èçî�ëèðîâàííûõ HS-èîíîâ æåëåçà ñòàíîâèòñÿ äîìèíèðó�þùèì, è ïðîèçâåäåíèå �m(T )T îñòàåòñÿ ïðàêòè÷å�ñêè îäèíàêîâûì ïðè ëþáîé òåìïåðàòóðå, ÷òî è îòîá�ðàæàåòñÿ íà ðèñ. 7 ïóíêòèðíîé ëèíèåé.Òàêàÿ èíòåðïðåòàöèÿ ïîäòâåðæäàåòñÿ, â ÷àñò-íîñòè, ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà çàâèñèìîñòåé êîððåëÿ�öèîííûõ �óíêöèé:K1(d) = hSzHS(f)SzHS(f + d)i;K2(d) = hSzLS(f)SzLS(f + d)i (60)ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ nhv. Âõîäÿùèå â ýòè�óíêöèè îïåðàòîðû èìåþò ñëåäóþùóþ ñòðóêòóðó:SzHS(f) =XM MYMMf +XL LZLLL ;SzLS(f) =Xm mXmmf : (61)Íà ðèñ. 8 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè K1(d) è K2(d) îòðàññòîÿíèÿ d ìåæäó óçëàìè öåïî÷êè â îòñóòñòâèèîáëó÷åíèÿ, êîãäà nhv = 0. Ôóíêöèÿ K1(d) îïèñûâà�åò ìàãíèòíûå êîððåëÿöèè ìåæäó äâóìÿ âûñîêîñïè�íîâûìè èîíàìè æåëåçà, íàõîäÿùèìèñÿ íà óçëàõ öå�ïî÷êè ñ èíäåêñàìè f è f + d. Àíàëîãè÷íî, �óíê�öèÿ K2(d) îïèñûâàåò ïðîñòðàíñòâåííûå ìàãíèòíûåêîððåëÿöèè íèçêîñïèíîâûõ èîíîâ æåëåçà. Âèäíî,÷òî K1(d) (K2(d)) ïðèíèìàåò çíà÷åíèÿ ðàâíûå 0:5�2(0:5 ~S2) ïðè ÷åòíûõ d è íóëü ïðè íå÷åòíûõ d. Ïðèýòîì ïðîèñõîæäåíèå ìíîæèòåëÿ 1=2 â âûðàæåíèÿõïðè ÷åòíûõ d ñâÿçàíî ñ íàëè÷èåì äâóõ ñîðòîâ èîíîâæåëåçà � âûñîêîñïèíîâûõ è íèçêîñïèíîâûõ. Òàêàÿïðîñòðàíñòâåííàÿ çàâèñèìîñòü ñïèíîâûõ êîððåëÿòî�ðîâ ñâîéñòâåííà óïîðÿäî÷åííîé �åððèìàãíèòíîé öå�ïî÷êå ñ ïñåâäîñïèíîâûìè ìîìåíòàìè � = 1=2 è~S = 3=2.Èçìåíåíèå êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé ïðè îáëó�÷åíèè, êîãäà nhv 6= 0, ïðîäåìîíñòðèðîâàíî íà ðèñ. 9,
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�èñ. 10. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîéâîñïðèèì÷èâîñòè ñèñòåìû ïðè ðàçëè÷íûõ èíòåí-ñèâíîñòÿõ îïòè÷åñêîãî îáëó÷åíèÿ. Ïàðàìåòðû ìî-äåëè ïðèâåäåíû â �îðìóëå (58)íà êîòîðîì ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè êîððåëÿòî�ðîâ K1(d) è hhfhf+di ïðè âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè(nhv = 0:5) îáëó÷åíèÿ. Âèäíî, ÷òî â äàííîì ïðåäå�ëå �óíêöèè K1(d) è hhfhf+di ïðèíèìàþò íåíóëåâûåçíà÷åíèÿ ëèøü ïðè íå÷åòíûõ d, êîòîðûå ðàâíû, ñî�îòâåòñòâåííî 0:5 ~S22 è 1=2, ãäå ~S2 = 2 � ïñåâäîñïè�íîâûé ìîìåíò âûñîêîñïèíîâûõ èîíîâ æåëåçà ïîñëåîáëó÷åíèÿ. Òàêàÿ çàâèñèìîñòü êîððåëÿòîðîâ îòâå÷à�åò óïîðÿäî÷åííîìó íàáîðó èçîëèðîâàííûõ HS-èîíîâæåëåçà, íàõîäÿùèõñÿ â �îòîèíäóöèðîâàííûõ ñïèíî�âûõ ñîñòîÿíèÿõ.Íà ðèñ. 10 ïðèâåäåíà òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñè�ìîñòü ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè SCM-atena ïðèòðåõ çíà÷åíèÿõ èíòåíñèâíîñòè îïòè÷åñêîãî îáëó÷å�íèÿ: ïðè åãî îòñóòñòâèè (nhv = 0), ïðè îáëó÷åíèèñðåäíåé èíòåíñèâíîñòè (nhv = 0:1) è ïðè ñâåðõñèëü�íîì îáëó÷åíèè (nhv = 0:5). Íà ïðèâåäåííîì ðèñóíêåâèäíî, ÷òî âàðüèðîâàíèå â äîñòàòî÷íî óçêèõ ïðåäå�ëàõ 0 < nhv < 10% êîíöåíòðàöèè èîíîâ æåëåçà,ó÷àñòâóþùèõ â MMCT-ïðîöåññàõ, ìîæåò ïðèâîäèòüâ ðàìêàõ ñ�îðìóëèðîâàííîé ìîäåëè ê ñóùåñòâåííîéìîäè�èêàöèè òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ìàãíèò�íîé âîñïðèèì÷èâîñòè ñîåäèíåíèÿ, èçìåíÿÿ õàðàê�òåðíûé ïèê äàííîé çàâèñèìîñòè â 2�3 ðàçà.8. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå íà ïðèìåðå îðãàíè÷åñêîãî ÷åòûðåõ�ïîäðåøåòî÷íîãî îäíîìåðíîãî ìàãíåòèêà ate-na-�FeII(ClO4)2 �FeIII(bpa)2	�ClO4 (SCM-atena)ñ ÷åðåäóþùèìèñÿ âûñîêîñïèíîâûìè è íèçêîñïè�1000



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Êâàíòîâûå ðåíîðìèðîâêè : : :íîâûìè èîíàìè æåëåçà, à òàêæå ñî âçàèìíîîðòîãîíàëüíîé îðèåíòàöèåé ïëîñêîñòåé ëåãêîãîíàìàãíè÷èâàíèÿ áëèæàéøèõ HS-èîíîâ æåëåçàðàçâèòà êâàíòîâàÿ òåîðèÿ àíèçîòðîïíûõ ìíî�ãîïîäðåøåòî÷íûõ ìàãíåòèêîâ. Àêòóàëüíîñòüèññëåäîâàíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ñâîéñòâ îòìå÷åííîãîîäíîìåðíîãî ìàãíåòèêà ñðåäè áîëüøîãî ðàçíîîá�ðàçèÿ îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòèêîâ [6, 7℄ ñâÿçàíàñ íåîáõîäèìîñòüþ óñòàíîâëåíèÿ èçèíãî-ïîäîáíîãîõàðàêòåðà ñïåêòðà ýëåìåíòàðíûõ âîçáóæäåíèé èîïðåäåëåíèÿ âîçìîæíîñòè îïèñàíèÿ òåðìîäèíàìè�÷åñêèõ ñâîéñòâ SCM-atena íà îñíîâå ý��åêòèâíîéìîäåëè Èçèíãà [30℄. Ïðè ýòîì íà îñíîâå èçâåñòíîãîïåðåðàñïðåäåëåíèÿ âàëåíòíûõ ñîñòîÿíèé èîíîâæåëåçà ïðè îáëó÷åíèè òðåáîâàëîñü êîëè÷åñòâåííîîïèñàòü ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîå èçìåíåíèåìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè â SCM-atena.Òåîðåòè÷åñêîå ðàññìîòðåíèå êâàíòîâûõ ñâîéñòâìíîãîïîäðåøåòî÷íûõ àíèçîòðîïíûõ ìàãíåòèêîâïðîâîäèëîñü ìåòîäîì äèàãðàììíîé òåõíèêè äëÿîïåðàòîðîâ Õàááàðäà [32℄, ïîçâîëÿþùèì êîððåêòíîîïèñûâàòü ñèñòåìû ñ ïðîèçâîëüíîé íåýêâèäè�ñòàíòíîñòüþ ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà îäíîèîííûõñîñòîÿíèé. Ïîñëåäíåå îáñòîÿòåëüñòâî îñîáåííîâàæíî, ïîñêîëüêó â èññëåäîâàííûõ ìàòåðèàëàõõàðàêòåðíàÿ ýíåðãèÿ îäíîèîííîé àíèçîòðîïèèñðàâíèìà ïî âåëè÷èíå ñ ýíåðãèåé îáìåííîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ. Â ýòèõ óñëîâèÿõ, êàê èçâåñòíî, êâàíòîâûå�ëóêòóàöèè èãðàþò ñóùåñòâåííóþ ðîëü, à ý��åêòûîäíîèîííîé àíèçîòðîïèè íå ìîãóò áûòü îïèñàíû íà�åíîìåíîëîãè÷åñêîì óðîâíå.�àçâèòûé ïîäõîä ïîçâîëèë â ñïèí-âîëíîâîì ïðè�áëèæåíèè èçó÷èòü íèçêîòåìïåðàòóðíûå ñâîéñòâàSCM-atena. �àñ÷åò êâàíòîâûõ �ëóêòóàöèé îñóùå�ñòâëÿëñÿ íà îñíîâå ó÷åòà ðåíîðìèðîâîê ê ÷èñëàì çà�ïîëíåíèÿ âûñîêîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé èîíîâ æåëåçà.Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ íèõ êâàíòîâûå �ëóêòóàöèèäîñòàòî÷íî ñèëüíî ðåíîðìèðóþò ñðåäíåå çíà÷åíèåìîäóëÿ ïðîåêöèè ñïèíîâîãî ìîìåíòà jhSzij, óìåíü�øàÿ åãî ñ íîìèíàëüíîãî çíà÷åíèÿ S = 2 äî çíà÷åíèÿS � 3=2 (ý��åêò ¾êâàíòîâîãî ñîêðàùåíèÿ ñïèíà¿).Ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ ðàçâèòîé òåîðèè ñïåêò-ðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè SCM-atena ïîçâîëèëèîáîñíîâàòü ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìóþ àíà�ëîãèþ ìåæäó íèçêîòåìïåðàòóðíûìè ìàãíèòíûìèñâîéñòâàìè ýòîãî ñîåäèíåíèÿ è àíàëîãè÷íûìèñâîéñòâàìè ¾ëåãêîîñíîãî¿ èëè äàæå èçèíãîâñêîãîìàãíåòèêà [30℄. �àñ÷åò íèçêîòåìïåðàòóðíûõ ñïåêò-ðàëüíûõ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèÿ ïîêàçàë, ÷òî ñïåêòðâîçáóæäåíèé SCM-atena áëèçîê ê ñïåêòðó âîçáóæ�äåíèé ý��åêòèâíîé ìîäåëè ëåãêîîñíîãî ìàãíåòèêà,ó êîòîðîãî ïàðàìåòð îäíîèîííîé àíèçîòðîïèè òèïà

¾ëåãêàÿ îñü¿ ñîèçìåðèì ñ âåëè÷èíîé îáìåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ. Áîëåå òîãî, îêàçàëîñü, ÷òî äëÿîáåèõ ìîäåëåé ñïåêòð âîçáóæäåíèé õàðàêòåðèçóåòñÿíàëè÷èåì ùåëè, çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàþùåé øèðè�íó ñïèí-âîëíîâîé çîíû. Ýòè �àêòû îáîñíîâûâàþòâîçìîæíîñòü îïèñàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâðàññìàòðèâàåìîãî ñîåäèíåíèÿ â øèðîêîì òåìïåðà�òóðíîì èíòåðâàëå íà îñíîâå ý��åêòèâíîé ìîäåëèÈçèíãà ñ ïñåâäîñïèíîâûìè ìîìåíòàìè ~S = 3=2 è� = 1=2.Íåïîñðåäñòâåííîå äîêàçàòåëüñòâî âîçìîæíîñòèïåðåõîäà ê ñ�îðìóëèðîâàííîé ìîäåëè èçèíãîâñêî�ãî òèïà áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî ïóòåì ñîïîñòàâëå�íèÿ òî÷íûõ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ òåìïåðàòóðíîé çà�âèñèìîñòè íàìàãíè÷åííîñòè öåïî÷åê êîíå÷íîé äëè�íû äëÿ èñõîäíîé ãåéçåíáåðãîâñêîé ìîäåëè è äëÿ ý���åêòèâíîé ìîäåëè Èçèíãà. Äàëüíåéøåå èññëåäîâà�íèå ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ñ�îðìóëèðîâàííîé ý��åê�òèâíîé ìîäåëè Èçèíãà ïðîâîäèëîñü ñ èñïîëüçîâàíè�åì òåõíèêè òðàíñ�åð-ìàòðèöû. Ýòî ïîçâîëèëî ïðî�âîäèòü òî÷íûå âû÷èñëåíèÿ êàê òåðìîäèíàìè÷åñêèõñðåäíèõ, òàê è êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé ñèñòåìû.Ó÷åò äå�åêòîâ, âîçíèêàþùèõ íà òåõíîëîãè÷åñêîìóðîâíå è ý��åêòèâíî ðàçðûâàþùèõ öåïî÷êó, ïðî�âîäèëñÿ ïóòåì ââåäåíèÿ àíñàìáëÿ öåïî÷åê êîíå÷íîéäëèíû, ñðåäíåå ÷èñëî ìàãíèòíûõ öåíòðîâ â êîòîðûõïîä÷èíÿåòñÿ ñòàòèñòèêå Ïóàññîíà.Îáîáùåíèå òàêîãî ïîäõîäà íà ñëó÷àé, êîãäà âñèñòåìå âîçíèêàþò òàêæå ìàãíèòíûå ïðèìåñè, îáó�ñëîâëåííûå �îòîèíäóöèðîâàííûìè ïðîöåññàìè ïå�ðåíîñà ýëåêòðîíîâ ñ îäíîãî ìàãíèòîàêòèâíîãî èîíàíà äðóãîé, ïîçâîëèëî îïèñàòü ìàãíèòíûå ñâîéñòâàñîåäèíåíèÿ ïðè íàëè÷èè âíåøíåãî îïòè÷åñêîãî îá�ëó÷åíèÿ. Â ÷àñòíîñòè, áûëà âîñïðîèçâåäåíà ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìàÿ ìîäè�èêàöèÿ òåìïå�ðàòóðíîé çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòèSCM-atena ïðè îáëó÷åíèè [27℄. Êëþ÷åâûì ïðè òà�êîì îïèñàíèè ÿâëÿëîñü ââåäåíèå äîïîëíèòåëüíî�ãî, ñïåöèàëüíîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ èçèíãîâ�ñêèõ öåïî÷åê, íà êàæäîì óçëå êîòîðûõ ìîãóò íàõî�äèòüñÿ èîíû æåëåçà êàê â èñõîäíûõ, òàê è â �îòîèí�äóöèðîâàííûõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèÿõ. Ïðè ýòîì äëÿïîëó÷åíèÿ ïðàâèëüíîãî ÷åðåäîâàíèÿ èîíîâ æåëåçà âðàçëè÷íûõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèÿõ áûëè ââåäåíû ý���åêòèâíûå íåìàãíèòíûå âçàèìîäåéñòâèÿ òèïà êóëî�íîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ. Ïðèìåíåíèå äëÿ òàêîãî ñòà�òèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ ìåòîäà òðàíñ�åð-ìàòðèöûïîçâîëèëî òàêæå ðàññ÷èòûâàòü ðàçëè÷íûå êîððåëÿ�öèîííûå �óíêöèè ñèñòåìû è ïðîñëåäèòü çà ìîäè�è�êàöèåé ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèÿ ïðè îáëó�÷åíèè.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ðàçâèòûé â ðàáîòå ìåòîä1001



Â. Â. Âàëüêîâ, Ì. Ñ. Øóñòèí ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015íå îãðàíè÷åí èññëåäóåìûì ñîåäèíåíèåì, à ìîæåòáûòü ïðèìåíåí äëÿ îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîíàáëþäàåìîé ìîäè�èêàöèè òåìïåðàòóðíîé çàâèñè�ìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ïîä äåéñòâèåìîáëó÷åíèÿ è â äðóãèõ îäíîöåïî÷å÷íûõ ìàãíåòè�êàõ [8, 25, 26℄.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæ�êå �ÔÔÈ (ãðàíòû ��13-02-00523, 14-02-31237,15-42-04372). Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ AÍåíóëåâûå ïîïåðå÷íûå è ïðîäîëüíûå ïàðàìåò�ðû ïðåäñòàâëåíèÿ k (p; q) = �k (q; p) = h pjSzj qi;�k (p) = h pjSzj pi; ? (p; q) = h pjS+j qi; �? (p) == h pjS+j pi äëÿ èîíîâ æåëåçà, íàõîäÿùèõñÿ â âû�ñîêîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèÿõ, èìåþò âèä?(1; 2) = 2 os� os j�j os j
j++p6ei(���) sin j�j sin j
j;?(2; 1) = 2ei� sin� os j�j sin j
j++p6e�i� sin j�j os j
j;?(1; 4) = �2e�i� os� os j�j sin j
j++p6ei� sin j�j os j
j;?(4; 1) = 2 sin� os j�j os j
j ��p6e�i(���) sin j�j sin j
j;?(2; 3) = �2�ei(�+�) sin� sin j�j os jj �� e�i(Æ��) os� sin jj� sin j
j++p6 os j�j os jj os
;?(3; 2) = �2�e�i� os� sin j�j os jj++ eiÆ sin� sin jj� os j
j++p6e�i� os j�j os jj sin
;?(2; 5) = 2�ei(Æ+���) sin� sin j�j sin jj++ e�i� os� os jj� sin j
j ��p6 os j�j sin jj os
;?(5; 2) = 2�ei(Æ+�) os� sin j�j sin jj �� sin� os jj� os j
j ��p6ei(Æ+�) os j�j sin jj sin
;?(3; 4) = 2�e�i(�+�) os� sin j�j os jj++ ei(Æ��) sin� sin jj� sin j
j++p6 os j�j os jj os
;?(4; 3) = �2�ei� sin� sin j�j os jj �� e�iÆ os� sin jj� os j
j �

�p6ei� os j�j os jj sin
;?(4; 5) = 2�ei(Æ+�) sin� sin j�j sin jj++ os� os jj� os j
j++p6ei(Æ+�) os j�j sin jj sin
;?(5; 4) = �2�e�i(Æ+�+�) os� sin j�j sin jj �� e�i� sin� os jj� sin j
j ��p6eiÆ os j�j sin jj os
;k(1; 3) = �e�i� os 2� sin 2� os  �� 2e�iÆ sin 2� os� sin ;k(1; 5) = e�i(Æ+�) os 2� sin 2� sin  �� 2 sin 2� os� os ;k(3; 5) = �eiÆ os 2�(1 + sin2 �) sin 2 ++ 2eiÆ sin 2� sin��e�i(�+Æ) os2  �� ei(�+Æ) sin2 �;k(2; 4) = � os� sin 2
;�k(1; 1) = 2 os 2� os2 �;�k(2; 2) = os 2
;�k(4; 4) = � os 2
;�k(3; 3) = 2 os 2�(sin2 � os2  � sin2 );�k(5; 5) = 2 os 2�(sin2 � sin2  � os2 )�� 2 os(� + Æ) sin 2� sin� sin 2:Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ B~M12(q; !) = �8�J2�7 z2B(!)z2B(�!) (zA(!)w(!) �� z2A(!)z2A(�!)� os4(2q) ++ 4�J2�5 zB(!)zB(�!) �zB(�!)w2(!) �� z2A(!)zB(!)� 2zA(!)zA(�!)zB(!)� os2(2q) ++�J2�3 �4zA(!)zB(!)zB(�!) + 2zA(�!)z2B(!) �� os2(2q)���J2� zB(�!); (62)~M52(q; !) = �8�J2�7 z2B(!)z2B(�!)w(!)�� �zA(!)zA(�!)� wA(!)2� os4(2q) ++ 4�J2�5 zB(!)zB(�!)w(!) (zA(!)zB(!) +1002
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