
ÆÝÒÔ, 2000, òîì 117, âûï. 1, ñòð. 218�226 

 2000
ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÌÀ�ÍÈÒÍÛÕ ÑÂÎÉÑÒÂÑËÀÁÎÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÓÞÙÈÕ ÀÍÒÈÔÅ��ÎÌÀ�ÍÈÒÍÛÕÖÅÏÎ×ÅÊ Ñ ÀËÜÒÅ�ÍÈ�ÎÂÀÍÍÛÌ ÎÁÌÅÍÍÛÌÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅÌ ÑÎ ÑÏÈÍÎÌ S = 1=2 Ï�È ÏÎÌÎÙÈÊÂÀÍÒÎÂÎ�Î ÌÅÒÎÄÀ ÌÎÍÒÅ-ÊÀ�ËÎÑ. Ñ. Àïëåñíèí*Èíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. ÊèðåíñêîãîÑèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21 èþíÿ 1999 ã.Äëÿ ñëàáîâçàèìîäåéñòâóþùèõ (J2) àíòè�åððîìàãíèòíûõ öåïî÷åê ñî ñïèíîì S = 1=2 è àëüòåðíèðî-âàííûì îáìåííûì âçàèìîäåéñòâèåì (J1 � Æ) îïðåäåëåíû àïïðîêñèìàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ñïîíòàííîãîìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà óçëå, �=�(0)�1 = 0:71(6)Æ2:5(2) , �àçîâàÿ ãðàíèöà àíòè�åððîìàãíåòèê � ñèíãëåò-íîå ñîñòîÿíèå, J2=J1 = 0:52(3)Æ, êâàíòîâûì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî â ïðèáëèæåíèè ñàìîñîãëàñîâàííîãîïîäðåøåòî÷íîãî ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ. Íà îñíîâàíèè âû÷èñëåííûõ êîððåëÿöèîííûõ ðàäèóñîâ äâóõ- è ÷å-òûðåõñïèíîâîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè, êâàäðàòà ïîëíîãî ñïèíà ïî ïðîäîëüíûì êîìïîíåíòàì h(Sz)2i,ïàðàìåòðà äèìåðèçàöèè è êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè ïî ïðîäîëüíûì è ïîïîïåðå÷íûì êîìïîíåíòàì ñïèíà îïðåäåëåíû òåìïåðàòóðà Íååëÿ è ðÿä êðèòè÷åñêèõ òåìïåðàòóð, êîòîðûå,âîçìîæíî, ñâÿçàíû ñ ýíåðãèåé çàïîëíåíèÿ äâóõ ñèíãëåòíûõ (�Sz = 0) è îäíîé òðèïëåòíîé (�Sz = 1)ñïèíîííûõ çîí, êàæäàÿ èç êîòîðûõ ðàñùåïëÿåòñÿ ïîäðåøåòî÷íûì ïîëåì (hx;y 6= hz) íà äâå ïîäçîíû. Íàîñíîâàíèè ðàñ÷åòîâ ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî îïðåäåëåíû êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû è âîçìîæíûå ýíåð-ãåòè÷åñêèå ùåëè â öåíòðå çîíû êàê äëÿ àíòè�åððîìàãíåòèêîâ CuWO4, Bi2CuO4, òàê è äëÿ ñèíãëåòíûõñîåäèíåíèé (VO)2P2O7, CuGeO3, êîòîðûå óäîâëåòâîðèòåëüíî ñîãëàñóþòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ ðåçóëüòàòàìè,à òàêæå ïðåäñêàçàíû íîâûå ý��åêòû.PACS: 75.10.Jm, 75.50. Dd, 75.40.Cx, 75.40.Mg1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑóùåñòâóåò îáøèðíûé êëàññ ìàãíèòíûõ ñîåäè�íåíèé ñ ïðîñòðàíñòâåííî-àíèçîòðîïíûì ðàñïðåäåëå�íèåì îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé è ñ ñèëüíûì âçà�èìîäåéñòâèåì ìåæäó ìàãíèòíîé è óïðóãîé ïîäñè�ñòåìàìè, êîòîðîå ïðèâîäèò â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ êñïèí-ïàéåðë
îâñêîìó ïåðåõîäó. Îáû÷íî ïåðåõîä èçñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ â ïàðà�àçó ðàññìàòðèâàåò�ñÿ â ìîäåëÿõ Õàááàðäà èëè �åéçåíáåðãà ñ àëüòåð�íèðîâàííûìè ïàðàìåòðàìè îáìåíà J è èíòåãðàëàïåðåñêîêà t ñ ïðèâëå÷åíèåì òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ,ëèáî ãðèíîâñêèõ �óíêöèé ñ ïðèìåíåíèåì òåîðèèâîçìóùåíèÿ. Ñïèíîííûå âîçáóæäåíèÿ, êàê ïðàâè�ëî, íå ó÷èòûâàþòñÿ ïðè ðàññìîòðåíèè ýòèõ ñèñòåì,÷òî ïðèâîäèò ê çàâûøåííûì îöåíêàì òåìïåðàòóðû*E-mail: apl�iph.krasnoyarsk.su

ñïèí-ïàéåðë
îâñêîãî ïåðåõîäà ïðè ó÷åòå ìåæöåïî�÷å÷íîãî îáìåíà, à èìåííî, ê ëîãàðè�ìè÷åñêîé çàâè�ñèìîñòè [1℄.Àëüòåðíèðîâàíèÿ îáìåíà òàêæå ìîæíî äîáèòü�ñÿ çà ñ÷åò ãåîìåòðèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, òà�êîé êàê â CuWO4 [2℄, Bi2CuO4 [3, 4℄, (VO)2P2O7 [5℄,(CH3)CHNH3CuBr3 [6℄. Âñå ýòè ñîåäèíåíèÿ ÿâëÿ�þòñÿ òðåõìåðíûìè ìàãíèòíûìè ñèñòåìàìè ñ àëü�òåðíèðîâàííûì îáìåíîì, äëÿ áîëüøèíñòâà èç íèõîïðåäåëåíû âåëè÷èíû îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé ïîòðåì íàïðàâëåíèÿì ñîîòâåòñòâóþùèõ êðèñòàëëè÷å�ñêèõ îñåé. Ìàãíèòíûå ñâîéñòâà àíòè�åððîìàãíåòè�êîâ CuWO4 è Bi2CuO4 èíòåðïðåòèðóåòñÿ â äâóõ�ïîäðåøåòî÷íîé ìîäåëè �åéçåíáåðãà, è îñòàåòñÿ íåïî�íÿòíûì ñóùåñòâîâàíèå íåñêîëüêèõ âåòâåé ñïèíîâûõâîçáóæäåíèé, èíòåíñèâíîñòü êîòîðûõ ñòàíîâèòñÿðàâíîé íóëþ ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ, è íàëè÷èåýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè â öåíòðå çîíû ïðè ! = 1:4 ìýÂ218



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000 Èññëåäîâàíèå ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ : : :â CuWO4 [2℄ è ïðè !i = 0:7; 1:7; 2:3; 3:4; 4 ìýÂ âBi2CuO4 [4, 7, 8℄. Â ýòèõ àíòè�åððîìàãíåòèêàõ íà�áëþäàåòñÿ íåìîíîòîííîå òåìïåðàòóðíîå ïîâåäåíèåâîñïðèèì÷èâîñòè [9℄, ïîëÿ àíòè�åððîìàãíèòíîãî ðå�çîíàíñà è øèðèíû ëèíèè â Bi2CuO4, ïðîèçâîäíûåêîòîðûõ ïî òåìïåðàòóðå èìåþò íåñêîëüêî ìàêñèìó�ìîâ [10℄ è äîïîëíèòåëüíûé ìàêñèìóì òåïëîåìêîñòèïðè T ' 17 K (TN = 45 K) â Bi2CuO4 [11℄.Â ñèíãëåòíûõ ìàãíåòèêàõ CuGeO3, Na2V2O5,(VO)2P2O7 òàêæå îáíàðóæåíî íåñêîëüêî ýíåðãåòè�÷åñêèõ ùåëåé â ñïåêòðå ñïèíîâûõ âîçáóæäåíèé, êî�òîðûå íå óêëàäûâàþòñÿ íè â òðàäèöèîííóþ òåîðèþñïèí-ïàéåðë
îâñêîãî ïåðåõîäà ñ îäíîé òðèïëåòíîéùåëüþ [12℄, íè â òåîðèþ äâóõìàãíîííîãî ñïåêòðàâîçáóæäåíèé [13℄. Èç ýòèõ ñîåäèíåíèé íàèáîëåå ïîë�íî èññëåäîâàí CuGeO3, â êîòîðîì íàéäåíû òðè îá�ëàñòè òåìïåðàòóð, T
1 � (4 � 7) K, T
2 ' 14 K,T
3 � (20�25) K, â êîòîðûõ øèðèíà ëèíèè è èíòåí�ñèâíîñòü ÝÏ� èìåþò àíîìàëüíîå ïîâåäåíèå [14, 15℄,ìàãíèòíàÿ òåïëîïðîâîäíîñòü [16℄ è ìàãíèòîñòðèê�öèÿ [17℄ èìåþò ìàêñèìóìû íèæå è âûøå òåìïåðà�òóðû ñïèí-ïàéåðë
îâñêîãî ïåðåõîäà TN = 14 K.Äàííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ îáëà�ñòè óñòîé÷èâîñòè äàëüíåãî àíòè�åððîìàãíèòíîãîïîðÿäêà â èçîòðîïíîì 3D-àíòè�åððîìàãíåòèêå ñäîñòàòî÷íî ñèëüíûì àíèçîòðîïíûì ðàñïðåäåëåíè�åì îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé â ðåøåòêå îòíîñèòåëü�íî âåëè÷èíû àëüòåðíèðîâàíèÿ îáìåíà, îïðåäåëåíèþâåëè÷èíû ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà óçëå, òåìïåðàòó�ðû Íååëÿ è êðèòè÷åñêèõ òåìïåðàòóð, ïðè êîòîðûõêîððåëÿöèîííûå ðàäèóñû èìåþò ìàêñèìàëüíûå çíà�÷åíèÿ. Ñîãëàñíî ãèïîòåçå äèíàìè÷åñêîãî ñêåéëèíãàâðåìÿ ðåëàêñàöèè � ïðîïîðöèîíàëüíî êîððåëÿöèîí�íîìó ðàäèóñó, � / �z, è óêàçàííûå âûøå òåìïåðà�òóðû ìîæíî îáíàðóæèòü ïî òåìïåðàòóðíîé çàâè�ñèìîñòè øèðèíû ëèíèè ÝÏ�, àíòè�åððîìàãíèòíî�ãî ðåçîíàíñà è äè��óçíîìó ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ.Íà îñíîâå ÷åòûðåõñïèíîâîé êîððåëÿöèîííîé �óíê�öèè áóäóò ïðåäëîæåíû äîïîëíèòåëüíûå ñïèíîâûåâîçáóæäåíèÿ � ñïèíîíû [18℄, èìåþùèå íåñêîëüêîçîí âîçáóæäåíèé, áëàãîäàðÿ êîòîðûì ìîæíî îáú�ÿñíèòü ïðèâåäåííûå ðàííåå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðå�çóëüòàòû è, èñïîëüçóÿ âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ êðè�òè÷åñêèõ òåìïåðàòóð, ïðåäñêàçàòü ñóùåñòâîâàíèåäîïîëíèòåëüíûõ ñïèíîâûõ ìîä è ðÿä íîâûõ ý��åê�òîâ. 2. ÌÎÄÅËÜ È ÌÅÒÎÄ�àññìîòðèì ìîäåëü �åéçåíáåðãà ñ îòðèöàòåëü�íûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñå�äÿìè ñî ñïèíîì S = 1=2 â íàïðàâëåíèè Z âíåø�íåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Àëüòåðíèðîâàííîå âçàèìî�

äåéñòâèå áåðåòñÿ ïî íàïðàâëåíèþ ñèëüíîé ñâÿçèI = J1 + Æ è K = J1 � Æ. �àìèëüòîíèàí èìååò âèäH =� J1Xi;j Si;jSi+1;j �� Xi;j;
=1;�=x;y;z J�2 (
)S�i;jS�i;j+
 �Xi HiSzi ; (1)ãäå J1 < 0, J2 < 0 � âíóòðè- è ìåæöåïî÷å÷íûå âçàè�ìîäåéñòâèÿ, H � âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå, 
 � ñóì�ìèðîâàíèå ïî áëèæàéøèì ñîñåäÿì ìåæäó öåïî÷êà�ìè (z = 4). Ïðåîáðàçóåì ãàìèëüòîíèàí 3D-ñèñòåìûê îäíîìåðíîé öåïî÷êå ñïèíîâ, âçàèìîäåéñòâóþùèõñ ý��åêòèâíûì ïîëåì, ñ ïîìîùüþ ïðèáëèæåíèÿ ñà�ìîñîãëàñîâàííîãî ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ [19, 20℄:H =� L=2Xi=1 I2i;2i�1S2iS2i�1 � L=2Xi=1K2i;2i+1S2iS2i+1 �� LXi=1 h�i S�i � LXi=1HiSzi � 2NJ2m20; (2)ãäå m0; h � ïîäðåøåòî÷íàÿ íàìàãíè÷åííîñòü èïîëå hi(hz; h+; h�), îïðåäåëåííûå â [19, 20℄ êàêm0 = (1=L)PLi=1(�1)ihSzi i, h = �4J2m0. ×òîáûó÷åñòü êâàíòîâûå è òåìïåðàòóðíûå �ëóêòóàöèè,îïðåäåëèì ýòè âåëè÷èíû èç ñïèí-ñïèíîâîé êîððå�ëÿöèîííîé �óíêöèè, êîòîðàÿ èìååò ñòåïåííóþ çà�âèñèìîñòü îò ðàññòîÿíèÿ â 1D-àíòè�åððîìàãíåòèêåïðè T = 0. Ïðåäïîëîæèì, ÷òî ïîäîáíàÿ çàâèñèìîñòüâûïîëíÿåòñÿ è äëÿ ïîïåðå÷íûõ êîìïîíåíò ñïèíàâ ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííîé îáëàñòè êâàçèîäíîìåðíî�ãî àíòè�åððîìàãíåòèêà, à â ïàðàìàãíèòíîì è ñèí�ãëåòíîì ñîñòîÿíèÿõ ìãíîâåííûå çíà÷åíèÿ ïîäðåøå�òî÷íîãî ïîëÿ ïðîïîðöèîíàëüíû âåëè÷èíå áëèæíåãîïîðÿäêà, ò. å. ñïèí-ñïèíîâîé êîððåëÿöèîííîé �óíê�öèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Ñðåäíåå çíà÷åíèå hhii � 0,à hh2i i 6= 0 â ñèíãëåòíîì ñîñòîÿíèè. Ó÷åò �ëóê�òóàöèé ïîäðåøåòî÷íîãî ïîëÿ â ñèíãëåòíîì ñîñòîÿ�íèè ïðèâîäèò ê íîâûì ý��åêòàì, î êîòîðûõ áóäåòðàññêàçàíî íèæå. �àññìîòðèì â ñèíãëåòíîì è ïà�ðàìàãíèòíîì ñîñòîÿíèÿõ äâà âèäà ïîäðåøåòî÷íîãîïîëÿ ïî ïîïåðå÷íûì êîìïîíåíòàì ñïèíà: èçîòðîï�íîå hx = hy = hz è àíèçîòðîïíîå, õàðàêòåðíîå äëÿCuGeO3, hx = hy = 1:4hz. Ïîäðåøåòî÷íûå ïîëÿ âàíòè�åððîìàãíåòèêå èìåþò âèäm0 = 2L L=2Xi=1qabs (Sz0Szi );hzi = 4J2 sign (hSz0Szi i)qabs (Sz0Szi );b� h+;�i = 4J2(�1)iqabs (S+0 S�1 )=i: (3)
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Ñ. Ñ. Àïëåñíèí ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000Â ðàáîòå ïðèìåíÿåòñÿ êâàíòîâûé ìåòîä Ìîí�òå-Êàðëî, â êîòîðîì èñïîëüçóåòñÿ òðàåêòîðíûé àë�ãîðèòì ìèðîâûõ ëèíèé, îñíîâàííûé íà ïðåîáðàçîâà�íèè D-ìåðíîé êâàíòîâîé ñèñòåìû â (D+1)-ìåðíóþêëàññè÷åñêóþ ïóòåì äèñêðåäèòàöèè �óíêöèîíàëü�íîãî èíòåãðèðîâàíèÿ â ïðîñòðàíñòâå ìíèìîå âðåìÿ0 < � < 1=T � êîîðäèíàòà [21, 22℄. Â âû÷èñëåíè�ÿõ ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî èñïîëüçóåòñÿ �îðìóëàÒðîòòåðà ñ ïàðàìåòðîì m = 32; 64; 124; 200, ïå�ðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ íà öåïî÷êå äëèíîéL = 100; 200; 400. Îäèí øàã Ìîíòå-Êàðëî îïðå�äåëÿëñÿ ïîâîðîòîì âñåõ ñïèíîâ íà ðåøåòêå L� 2m.Äëÿ äîñòèæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ èñïîëüçîâàëîñü îò 4000äî 7000 øàãîâ Ìîíòå-Êàðëî íà ñïèí è ïðè óñðåäíå�íèè � (2000 � 5000) øàãîâ Ìîíòå-Êàðëî íà ñïèí.Âðåìÿ àâòîêîððåëÿöèè � , íåîáõîäèìîå äëÿ óñòà�íîâëåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ, îöåíèâà�ëîñü èç ñîîòíîøåíèÿ ln(�) = amT=J (T � òåì�ïåðàòóðà) [23℄. Ñèñòåìàòè÷åñêàÿ îøèáêà, âûçâàí�íàÿ êâàíòîâûìè �ëóêòóàöèÿìè, ïðîïîðöèîíàëüíà� 1=(mT=J)2 è ñîñòàâëÿåò ïîðÿäêà 4% äëÿ ìèíè�ìàëüíîé òåìïåðàòóðû T=J = 0:025, èñïîëüçóåìîé ââû÷èñëåíèÿõ. Ñðåäíèå êâàäðàòè÷íûå ïîãðåøíîñòèâû÷èñëÿåìûõ âåëè÷èí ëåæàò â ïðåäåëàõ (0.1�0.6)%äëÿ ýíåðãèè, (6�11)% äëÿ âîñïðèèì÷èâîñòè, � 10%äëÿ êîððåëÿöèîííîãî ðàäèóñà. Ïîãðåøíîñòÿìè, âû�çâàííûìè êîíå÷íûìè ðàçìåðàìè ðåøåòêè, ìîæíîïðåíåáðå÷ü, òàê êàê � < L=2.�àññìîòðèì âîçìîæíûå ñïèíîâûå âîçáóæäåíèÿâ äàííîé ìîäåëè. Åñëè ñõåìàòè÷íî ïðåäñòàâèòü âîë�íîâóþ �óíêöèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â âèäå ñóììûíååëåâñêîé êîí�èãóðàöèè è íàáîðà ñèíãëåòíûõ ñî�ñòîÿíèé ñïèíîâ ñ ðàçíûìè âåñîâûìè ñîîòíîøåíèÿ�ìè, òî êðîìå îáû÷íûõ âîçáóæäåíèé òèïà ñïèíîâûõâîëí ìîãóò ñóùåñòâîâàòü âîçáóæäåíèÿ íà ñèíãëåò�íûõ îáëàñòÿõ, êîòîðûå ìîæíî ðàçáèòü íà äâå ãðóï�ïû: ïðîäîëüíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ âåêòîðà ñïèíà íå ìå�íÿåòñÿ, ò. å. �Sz = 0 (íàçîâåì òàêèå âîçáóæäåíèÿñèíãëåòíûìè) è ïðîäîëüíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ âåêòîðàñïèíà ìåíÿåòñÿ íà åäèíèöó, ò. å. �Sz = 1, ÷òî ñî�îòâåòñòâóþò òðèïëåòíûì âîçáóæäåíèÿì. Ñîãëàñíîòåîðèè Àíäåðñîíà [24℄ ñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå õîðî�øî îïèñûâàåòñÿ îáîáùåííîé ìîäåëüþ ðåçîíàíñíûõâàëåíòíûõ ñâÿçåé (RVB), âîëíîâàÿ �óíêöèÿ êîòî�ðîé ïðåäñòàâëåíà â âèäå ñèíãëåòíûõ ïàð ñïèíîâ ïîâñåì âîçìîæíûì êîí�èãóðàöèÿì. Ïðè àëüòåðíèðî�âàíèè îáìåíà îáîáùåííàÿ ìîäåëü ñâîäèòñÿ ê ïðî�ñòîé ìîäåëè RVB, â êîòîðîé ó÷èòûâàåòñÿ ñïàðèâà�íèå áëèæàéøèõ ñïèíîâ. Òàê êàê çäåñü ñóùåñòâóþòîáìåííûå âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ òèïîâ, ðàçëè÷àþùè�åñÿ ïî âåëè÷èíå, òî ýíåðãèè ñèíãëåòíûõ ïàð è ñîîò�âåòñòâóþùèå âîçáóæäåíèÿ íà K-ñâÿçÿõ îòëè÷àþòñÿîò ýíåðãèè íà I-âçàèìîäåéñòâèÿõ. Ïîýòîìó îñîáåí�íîñòè òåìïåðàòóðíîãî ïîâåäåíèÿ ìàãíèòíûõ õàðàê�

òåðèñòèê àíòè�åððîìàãíåòèêà ñ àëüòåðíèðîâàííûìîáìåíîì ìîæíî âû÷èñëèòü è ïîíÿòü íà îñíîâå ÷åòû�ðåõñïèíîâîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ïàð ñïèíîâhS0S1SrSr+1i è ïàðàìåòðà óïîðÿäî÷åíèÿ äèìåðîâ q:q� = 4L L=4Xi=2 �hS�0 S�1 S�2i�2S�2i�1i � hS�1 S�2 S�2i�1S�2ii� ;(4)� = x; y; z:Âîçáóæäåííîìó ñîñòîÿíèþ â ïðîñòîé ìîäåëè RVBñ îäíîé íàðóøåííîé ñâÿçüþ ñîîòâåòñòâóåò êëàññè�÷åñêîå âîçáóæäåíèå òèïà êèíêà, êîòîðîå â äàëü�íåéøåì áóäåì íàçûâàòü ñïèíîííûì âîçáóæäåíèåì.Êîððåëÿöèîííûé ðàäèóñ ñïèíîíîâ �4 è ïàðàìåòð�4 îïðåäåëèì èç ÷åòûðåõñïèíîâîé êîððåëÿöèîííîé�óíêöèè���hSz0Sz1Szr�1Szr i � hSz0Sz1SzL=2�1SzL=2i��� == Ar�4 exp�� r�4� ; (5)ãäå r = 2i+ 1, i = 1; 2; 3 : : :Äàëåå áóäóò âû÷èñëåíû ñëåäóþùèå âåëè÷èíû:ýíåðãèÿ, òåïëîåìêîñòü C = dE=dT , íàìàãíè�÷åííîñòü, âîñïðèèì÷èâîñòü âî âíåøíåì ïîëå� =M=H , ñïèí-ñïèíîâàÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿìåæäó ïðîäîëüíûìè hSz(0)Sz(r)i è ïîïåðå÷íûìèhS+(0)S�(1)i êîìïîíåíòàìè ñïèíîâ, �óðüå-ñïåêòðS(q) = (2=L)PL=2r=1 exp(�iqr)(Sz0Szr ) è ìàãíèòíûéñòðóêòóðíûé �àêòîð. Êîððåëÿöèîííûé ðàäèóñ�2 è ïàðàìåòð �2 îïðåäåëèì èç ñïèí-ñïèíîâîéêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè����hSz(0)Sz(r)i�hSz(0)Sz �L2�i����= Br�2 exp�� r�2� :(6)Êâàäðàò ïîëíîãî ñïèíà áóäåò âû÷èñëåí ïî ïðîäîëü�íîé êîìïîíåíòå h(Sz)2i; ýòîò ïàðàìåòð ïîçâîëÿåò îò�ëè÷èòü ñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå îò ïàðàìàãíèòíîãî è÷óâñòâèòåëåí ê èçìåíåíèþ ñïåêòðà ñïèíîâûõ âîç-áóæäåíèé.3. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÄëÿ îïðåäåëåíèÿ �àçîâîé ãðàíèöû àíòè�åððî�ìàãíåòèê � ñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå íà ïëîñêîñòè ìåæ�öåïî÷å÷íûå âçàèìîäåéñòâèÿ � àëüòåðíèðîâàííûéîáìåí èñïîëüçóåì ðÿä êðèòåðèåâ: ïîäðåøåòî÷íàÿíàìàãíè÷åííîñòü ðàâíà íóëþ, � ! 0, êîððåëÿ�öèîííûå ðàäèóñû �2 and �4 ïðè Æ
 èìåþò ìàê�ñèìàëüíîå çíà÷åíèå. Ñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå îòëè÷à�åòñÿ îò ïàðàìàãíèòíîãî ëèáî ñîñòîÿíèÿ ñïèíîâî�ãî ñòåêëà ïî ñëåäóþùèì ïðèçíàêàì. Â ñèíãëåò�220



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000 Èññëåäîâàíèå ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ : : :

�èñ. 1. Çàâèñèìîñòü ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà óçëå (�) è êâàäðàòà ïðîäîëüíîé êîìïîíåíòû ïîëíîãî ñïèíà (h(Sz)2i)àíòè�åððîìàãíåòèêà ñ � = 0:1 (�), 0.2 (�), 0.3 (�) îò âåëè÷èíû àëüòåðíèðîâàíèÿ îáìåíà. Íà âñòàâêå èçîáðàæåíûíîðìèðîâàííûå çíà÷åíèÿ íàìàãíè÷åííîñòè äëÿ ýòèõ æå ïàðàìåòðîâíîì ñîñòîÿíèè â ìîäåëè ñ àëüòåðíèðîâàííûì îáìå�íîì âåëè÷èíà ïîëíîãî ñïèíà ðàâíà íóëþ, S = 0,è ñîáñòâåííîå çíà÷åíèå îïåðàòîðà Ŝ2z èç ðàâåí�ñòâà h(Sz)2i = S(S + 1)=3 òàêæå ðàâíî íóëþ.Ïàðàìåòð óïîðÿäî÷åíèÿ äèìåðîâ îòëè÷åí îò íó�ëÿ, q 6= 0, è ìåæäó ïðîäîëüíûìè è ïîïåðå÷íû�ìè êîìïîíåíòàìè ñïèíîâ âûïîëíÿåòñÿ ñîîòíîøåíèåhS+0 S�1 i ' 2hSz0Sz1 i. Âû÷èñëèì óêàçàííûå âûøå õà�ðàêòåðèñòèêè, ÷àñòü êîòîðûõ èçîáðàæåíà íà ðèñ. 1,â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð, (0.1�0:2)TN , äëÿ ðÿäàïàðàìåòðîâ ìåæöåïî÷å÷íîãî îáìåíà �=J2=J1=0:05,0.075, 0.1, 0.125, 0.15, 0.2, 0.25, 0.3 â çàâèñèìîñòèîò âåëè÷èíû àëüòåðíèðîâàíèÿ. Íîðìèðîâàííûå çíà�÷åíèÿ ïîäðåøåòî÷íîé íàìàãíè÷åííîñòè è ýíåðãèèõîðîøî àïïðîêñèìèðóþòñÿ ñòåïåííîé çàâèñèìîñòüþ�=�(0)� 1 = 0:71(6)Æ2:5(2) è E=E(0)� 1 = 0:02Æ3:6(3),ãäå �(0) = 1:9(1)p�, è èçîáðàæåíû íà âñòàâêå ðèñ. 1.Â ñèíãëåòíîì ñîñòîÿíèè àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà âíó�òðåííåé ýíåðãèè óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì âåëè÷èíûàëüòåðíèðîâàíèÿ îáìåíà, (E�0:85) � 0:63Æ1:2(1), ÷òîíåïëîõî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè äëÿ îäíîìåðíîéöåïî÷êè, � Æ4=3 [25℄. Âîçìîæíî, ðàçëè÷èå â ïîêà�çàòåëå ñòåïåíè âûçâàíî êîððåëÿöèîííûìè ý��åêòà�ìè âçàèìîäåéñòâèÿ öåïî÷åê, êîòîðûå ó÷èòûâàþòñÿâ âèäå ñàìîñîãëàñîâàííûõ ïîäðåøåòî÷íûõ ïîëåé h(3). Ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå äëÿ Æ > Æ
 ÿâëÿåòñÿ ñèí�ãëåòíûì, à êîíå÷íàÿ âåëè÷èíà h(Sz)2i îáóñëîâëåíàñèíãëåòíûìè âîçáóæäåíèÿìè ñ �Sz = 0, òàê êàê âû�÷èñëåíèÿ ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî ïðîâîäÿòñÿ ïðèêîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Ôàçîâàÿ ãðàíèöà ïåðåõîäàõîðîøî àïïðîêñèìèðóåòñÿ ëèíåéíîé çàâèñèìîñòüþ� = 0:52(3)Æ.Åñëè ðàññìàòðèâàòü àíòè�åððîìàãíåòèê ñ àëü�òåðíèðîâàííûì îáìåíîì â âèäå äâóõ ïîäðåøåòîê ññèëüíûì I è ñëàáûì K îáìåííûìè âçàèìîäåéñòâè�

ÿìè, òî ìîæíî âûäåëèòü òðè òèïà ñïèíîííûõ (ïàð�íûõ) âîçáóæäåíèé: I�I ,K�K, I�K. Â ïîäðåøåòî÷�íîì ïîëå (h+;� 6= hz) êàæäîå èç ýòèõ ñïèíîííûõçîí ìîæåò ðàñùåïèòüñÿ íà ïîäçîíû ñ ïîïåðå÷íû�ìè è ïðîäîëüíûìè ñïèíîâûìè âîçáóæäåíèÿìè. Âîë�íîâûå �óíêöèè ýòèõ âîçáóæäåíèé íà K�K-ñâÿçÿõìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå s1 / 
1(j : : : ""## : : : i � j : : : ##"" : : : i) ++
2(j : : : #"#" : : : i � j : : : "#"# : : : i)è íà I-ñâÿçÿõ êàê s2l / (j : : : "" : : : ## : : : i+ j : : : ## : : : "" : : : i; (7) s2t / (j : : : "# : : : "# : : : i+ j : : : #" : : : "# : : : i:Ýòîò òèï âîçáóæäåíèé íå ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþz-êîìïîíåíòû ïîëíîãî ñïèíà (�Sz = 0) è íå äà�åò âêëàäà â ïðîäîëüíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü, ïîýòî�ìó ìèíèìóì íà òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè �(T )ïðè íåêîòîðîé òåìïåðàòóðå Tsi ñîîòâåòñòâóåò çà�ïîëíåíèþ çîíû ñèíãëåòíûõ ñïèíîííûõ âîçáóæäå�íèé. Âîçáóæäåíèÿ íà I�K-ñâÿçÿõ ïðèâîäÿò ê èç�ìåíåíèþ z-êîìïîíåíòû ñïèíà �Sz = 1 è îòíîñÿò�ñÿ ê ñïèíîííûì, ëèáî ñïèí-âîëíîâûì, ÷òî âûçû�âàåò ìàêñèìóì íà òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè âîñ�ïðèèì÷èâîñòè ïðè Tti. Çàïîëíåíèå ñèíãëåòíîé çîíûâîçáóæäåíèé â I�I-ïîäðåøåòêå ïðèâåäåò ê óâåëè�÷åíèþ ïàðàìåòðà óïîðÿäî÷åíèÿ äèìåðîâ q (4), à âK�K-ïîäðåøåòêå � ê ðåçêîìó óìåíüøåíèþ ïàðà�ìåòðà q. �àñùåïëåíèå íà ïîäçîíû êà÷åñòâåííî îïðå�äåëèì ïî âåëè÷èíå èçìåíåíèÿ îò òåìïåðàòóðû ïàðà�ìåòðà äèìåðèçàöèè qx;y;z è áëèæíèõ êîððåëÿöèîí�íûõ �óíêöèé hS�0 S�1 i ïî ïðîäîëüíûì è ïîïåðå÷íûìêîìïîíåíòàì ñïèíà.221
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�èñ. 2. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü êîððåëÿöèîííûõ ðàäèóñîâ äâóõñïèíîâîé (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ íà ðèñ. à è � íà ðèñ. á)è ÷åòûðåõñïèíîâîé (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ íà ðèñ. à è � íà ðèñ. á) êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé äëÿ àíòè�åððîìàãíèòíîãîñîñòîÿíèÿ 
 �=0:1, Æ=0:15 (a) è äëÿ ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ �=0:05, Æ=0:14, h+;�=1:4hz (á)

�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðà óïîðÿäî÷åíèÿ äè-ìåðîâ q� (� = z (�), x; y = (Æ) îò òåìïåðàòóðû âàíòè�åððîìàãíåòèêå ñ � = 0:1, Æ = 0:15. Íà âñòàâêåèçîáðàæåíà çàâèñèìîñòü ïðîèçâîäíîé dhS�0 S�1 i=dT
 �; � = z (ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ) è 
 � = +; � = �(ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) îò òåìïåðàòóðûÒåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè óêàçàííûõ âûøå õà�ðàêòåðèñòèê âû÷èñëåíû äëÿ òðåõ ïàðàìåòðîâ ìåæ�öåïî÷å÷íîãî îáìåíà, �=0:05,0.1, 0.25, è ñîîòâåòñòâó�þùèõ âåëè÷èí àëüòåðíèðîâàíèÿ îáìåíà, Æ = 0:05,0.075, 0.12, 0.14, 0.2; Æ = 0:1, 0.15, 0.2, 0.3, 0.45,0.6; Æ = 0:15, 0.3, 0.45, 0.6, 0.75. Çíà÷åíèÿ êðèòè÷å�ñêèõ òåìïåðàòóð îïðåäåëåíû ïî ìàêñèìóìàì êîððå�ëÿöèîííûõ ðàäèóñîâ �2(T ), �4(T ), èçîáðàæåííûõ íàðèñ. 2 äëÿ àíòè�åððîìàãíèòíîãî è ñèíãëåòíîãî ñî�ñòîÿíèé, ïî ìàêñèìàëüíîìó èçìåíåíèþ ïðîäîëüíîéêîìïîíåíòû êâàäðàòà ïîëíîãî ñïèíà h(Sz)2i, ò. å. ïîìàêñèìóìàì dh(Sz)2i=dT è ýêñòðåìàëüíûì òî÷êàìòåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè q(T ), ïðèâåäåííûì íàðèñ. 3. Íà îñíîâå àíàëèçà òåìïåðàòóðíîãî ïîâåäåíèÿâîñïðèèì÷èâîñòè �(T ) (ðèñ. 4) êðèòè÷åñêèå òåìïå�ðàòóðû àññîöèèðîâàëèñü ñ ýíåðãèåé çàïîëíåíèÿ òðè�

ïëåòíîé (� = max) è ñèíãëåòíîé (� = min) çîí ñïè�íîííûõ âîçáóæäåíèé. Çàïîëíåíèå ýòèõ çîí îáðàçóåòòðè ìàêñèìóìà íà òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè òåï�ëîåìêîñòè (ðèñ. 4).Êà÷åñòâåííàÿ îöåíêà ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ýòèìèòåìïåðàòóðàìè, Tti�Tsi / p�2 � 2Æ�+ Æ2, ãäå çíàêìèíóñ ñîîòâåòñòâóåò Ts1, à ïëþñ � Ts2, ïî-âèäèìîìó,áóäåò ñïðàâåäëèâa è äëÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ ùåëåéìåæäó ýòèìè çîíàìè âîçáóæäåíèé. Åùå áîëåå ñëà�áûì ý��åêòîì ÿâëÿåòñÿ ðàñùåïëåíèå ïîä äåéñòâè�åì ïîäðåøåòî÷íîãî ïîëÿ ïðåäïîëàãàåìûõ ñïèíîâûõçîí, êîòîðîå ïðîÿâëÿåòñÿ äëÿ Æ > 0:1. Òåìïåðàòó�ðà, ïðè êîòîðîé èçìåíåíèå êîððåëÿöèîííîé �óíê�öèè ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè ïî ïðîäîëüíûìêîìïîíåíòàì ñïèíà çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò ýòî èç�ìåíåíèå ïî ïîïåðå÷íûì (íàèáîëåå ÿðêî ýòî ïðî�ÿâëÿåòñÿ ïðè âû÷èñëåíèè dhSs;+0 Sz;�1 i=dT (âñòàâêàíà ðèñ. 3)), îòíîñèòñÿ ê ýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ ïðî�äîëüíîé ñïèíîííîé ìîäû. Â ñèíãëåòíîì ñî
òîÿíèèíà ðàññòîÿíèè ïîðÿäêà êîððåëÿöèîííîãî ðàäèóñàïîäðåøåòî÷íîå ïîëå îêàçûâàåò âîçäåéñòâèå íà ñïè�íîâûå âîçáóæäåíèÿ ñ äëèíîé âîëíû � �=� è äëÿÆ � Æ
 ý��åêò âçàèìîäåéñòâèÿ öåïî÷åê íå ñêàçûâà�åòñÿ íà ïåðåðàñïðåäåëåíèè ïëîòíîñòè ñïèíîâûõ âîç�áóæäåíèé (ïî ñðàâíåíèþ ñ îäíîìåðíîé öåïî÷êîé)ïðè � � 0:01. Âîçìîæíî, ÷òî êàæäàÿ ñïèíîííàÿ ïîä�çîíà õàðàêòåðèçóåòñÿ îïðåäåëåííûì âîëíîâûì âåê�òîðîì ñòðóêòóðû Qi < �=a, êîòîðûé ìîæíî íàéòèèç �óðüå-ñïåêòðà ñïèíîâîé êîððåëÿöèîííîé �óíê�öèè S(q), îïðåäåëåííîãî â ñèíãëåòíîì ñîñòîÿíèè íàðàññòîÿíèè k � 1=�2. Òàê, S(q) â ñèíãëåòíîì ñîñòîÿ�íèè ñîäåðæèò ñëàáûå äîïîëíèòåëüíûå ìàêñèìóìûíà Qi, êîëè÷åñòâî êîòîðûõ ðàñòåò ñ ïîâûøåíèåìòåìïåðàòóðû.Òåìïåðàòóðà Íååëÿ îïðåäåëÿëàñü èç ïîäðåøå�òî÷íîé íàìàãíè÷åííîñòè � ! 0. Â îáëàñòè çíà�÷åíèé àëüòåðíèðîâàíèÿ ñâÿçåé, áëèçêèõ ê êðèòè�222
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�èñ. 4. à) Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü âîñïðèèì÷èâîñòè, âû÷èñëåííàÿ â ïîäðåøåòî÷íîì ïîëå h+;� = 0 (�) èh+;� 6= 0 (�) ñîãëàñíî (3) â àíòè�åððîìàãíåòèêå ñ � = 0:1, Æ = 0:15. Íà âñòàâêå ïðèâåäåíà �(T ) â ñèíãëåòíîìñîñòîÿíèè ñ � = 0:05, Æ = 0:14, h+;� = 1:4hz . á) Çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè îò òåìïåðàòóðû â àíòè�åððîìàãíåòèêåñ àëüòåðíèðîâàííûì îáìåíîì è ïàðàìåòðàìè � = 0:1, Æ = 0:15 (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ); � = 0:05, Æ = 0:14 (�)

�èñ. 5. Êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû, ñâÿçàííûå ñ ýíåðãèåé çàïîëíåíèÿ ñèíãëåòíûõ (1, 2, 7, 8 ) è òðèïëåòíûõ (3,4, 5, 6 ) ñïèíîííûõ çîí, â çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíû àëüòåðíèðîâàíèÿ îáìåíà äëÿ h+;� 6= hz (a). Ôàçîâàÿ äèà-ãðàììà àíòè�åððîìàãíåòèêà (AF), ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ (SS) è ïàðàìàãíåòèêà (PM) íà ïëîñêîñòè íîðìèðîâàííàÿòåìïåðàòóðà � íîðìèðîâàííàÿ âåëè÷èíà àëüòåðíèðîâàíèÿ îáìåíà äëÿ h+;� = hz (á)÷åñêèì, â òåìïåðàòóðíîì ïîâåäåíèè íàìàãíè÷åííî�ñòè îò÷åòëèâî ïðîÿâëÿþòñÿ äâà ðåçêèõ ñïàäà, íà�ïðèìåð äëÿ Æ = 0:15; � = 0:1 ïðè Ts1=J1 = 0:06,Tt=J1 = 0:11, êîòîðûå àññîöèèðóþòñÿ ñ çàïîëíåíèåìòðèïëåòíîé ñïèíîííîé çîíû âîçáóæäåíèé â èíòåðâà�ëå òåìïåðàòóð Ts1<T<Tt è ñïèí-âîëíîâîé çîíû ïðèT>Tt. Âû÷èñëåííûå êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû äëÿ� = 0:1 ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5. Èç ýòîé äèàãðàììûñòàíîâèòñÿ ïîíÿòíûì èñ÷åçíîâåíèå äàëüíåãî àíòè�
�åððîìàãíèòíîãî ïîðÿäêà. Ñ ðîñòîì àëüòåðíèðîâà�íèÿ îáìåíà ïëîòíîñòü ñïèí-âîëíîâûõ âîçáóæäåíèéóìåíüøàåòñÿ è èñ÷åçàåò ïðè TN � Tt. Â ñëó÷àå ðà�âåíñòâà ïîäðåøåòî÷íûõ ïîëåé, h+;� = hz, ðàñùåï�ëåíèå íà ïîäçîíû èñ÷åçàåò, è äëÿ ñèíãëåòíîãî èïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèé ñóùåñòâóþò òîëüêî äâåêðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû, âûøå è íèæå òåìïåðàòó�ðû ñïèí-ïàéåðëñîâñêîãî ïåðåõîäà, èçîáðàæåííûå íàðèñ. 5 øòðèõîâûìè è ïóíêòèðíûìè ëèíèÿìè. Ñ ñèì�223



Ñ. Ñ. Àïëåñíèí ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 1, 2000ìåòðèéíîé òî÷êè çðåíèÿ ìîæíî âûäåëèòü òðè �àçûíà ïëîñêîñòè òåìïåðàòóðà � àëüòåðíèðîâàíèå îáìå�íà: îáëàñòü ñ äàëüíèì àíòè�åððîìàãíèòíûì ïîðÿä�êîì, îáëàñòü, ãäå òåðìîäèíàìè÷åñêîå çíà÷åíèå ñïè�íà ðàâíî íóëþ, ò. å. ñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå, è îáëàñòü,ãäå hSzi � H=kBT , ò. å. ïàðàìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå.Ôàçîâûå äèàãðàììû (ñì. ðèñ. 5á), âû÷èñëåííûå äëÿòðåõ ïàðàìåòðîâ � â íîðìèðîâàííûõ åäèíèöàõ, ñîâ�ïàäàþò ìåæäó ñîáîé â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè âû�÷èñëåíèé.Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ìîæíî îáúÿñ�íèòü ðÿä íåïîíÿòíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ âàíòè�åððîìàãíåòèêå CuWO4 ñ àëüòåðíèðîâàííûìîáìåíîì [2℄: ñóùåñòâîâàíèå ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè âöåíòðå çîíû ñïåêòðà ñïèíîâûõ âîçáóæäåíèé ïðè! = 1:4 ìýÂ, ðàçíûå òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòèèíòåíñèâíîñòè ñïèíîâûõ ìîä, îäíà èç êîòîðûõ èñ÷å�çàåò ïðè T = 24 Ê, äðóãàÿ � áåñùåëåâàÿ � ñîõðàíÿ�åòñÿ è ïðè T = 36 Ê [2℄. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòüâîñïðèèì÷èâîñòè â îáëàñòè 40 < T < 70 K èìååò âî�ãíóòûé âèä [9℄. Âû÷èñëåííûå íàìè ïàðàìåòðû âíó�òðèöåïî÷å÷íîãî îáìåíà J = 11:6 ìýÂ, K = 8:9 ìýÂõîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè íåéòðîíîãðà�è�÷åñêèõ èçìåðåíèé J = 11:56, K = 9:25 ìýÂ [26℄. Âå�ëè÷èíà ìåæöåïî÷å÷íîãî îáìåíà J2 � 1 ìýÂ íåïëîõîñîãëàñóåòñÿ ñî ñðåäíèì çíà÷åíèåì J2 � 1:7 ìýÂ [2℄.Ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî â èí�òåðâàëå òåìïåðàòóð 17 < T < 24 K çàïîëíÿåòñÿñïèíîííàÿ òðèïëåòíàÿ çîíà. Áåñùåëåâàÿ ìîäà ïðèT > 24 K ñîîòâåòñòâóåò ñïèí-âîëíîâûì âîçáóæäå�íèÿì, êîòîðûå äîëæíû èñ÷åçíóòü ïðè T
 � 40 K. Âîáëàñòè òåìïåðàòóð 52 < T < 86K çàïîëíÿåòñÿ çîíàñèíãëåòíûõ âîçáóæäåíèé, êîòîðûå íå äàþò âêëàäàâ ìàãíèòíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü, ÷òî îáóñëîâëèâàåòïðîãèá â òåìïåðàòóðíîì ïîâåäåíèè �(T ). Âîçìîæ�íî, ÷òî ïðè T < 12 K ñóùåñòâóåò åùå îäíà ñèíãëåò�íàÿ ìîäà ñ ýíåðãèåé ùåëè ! � 0:7 ìýÂ.�ÿä ýíåðãåòè÷åñêèõ ùåëåé â öåíòðå çîíû âBi2CuO4 [4, 7℄ ñ òåòðàãîíàëüíîé ñèììåòðèåé P4=n

è àëüòåðíèðîâàííûì îáìåíîì â íàïðàâëåíèè [111℄ìîæíî îáúÿñíèòü ñóùåñòâîâàíèåì ñèíãëåòíûõ èòðèïëåòíûõ ñïèíîííûõ âîçáóæäåíèé. Çàâèñèìîñòèðåçîíàíñíîãî ïîëÿ H0 è ïîëÿ àíèçîòðîïèè Ha îòòåìïåðàòóðû ÿâëÿþòñÿ íåìîíîòîííûìè è èõ ïðîèç�âîäíûå dH0=dT è dHa=dT èìåþò íåñêîëüêî ðàçíûõïî âåëè÷èíå ìàêñèìóìîâ ïðè ñîîòâåòñòâóþùèõ òåì�ïåðàòóðàõ, T
i = 8, 12, 18, 26K è T
i = 7, 11, 17,26, 38 [10℄. Ïðè âûáðàííûõ ïàðàìåòðàõ âíóòðè- èìåæöåïî÷å÷íîãî îáìåíà, J1 = 107K, J2 = 28K, âå�ëè÷èíû àëüòåðíèðîâàíèÿ îáìåíà Æ = 0:2, à òàêæåâû÷èñëåííûå íàìè êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðû, ñâÿ�çàííûå ñ çàïîëíåíèåì ðàñùåïëåííûõ ñèíãëåòíûõ èòðèïëåòíîé ñïèíîííûõ çîí ïðè TMC
i ' 7, 11, 15,25, 30, 35, íåïëîõî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëü�

íûìè ðåçóëüòàòàìè. Âîçìîæíî, ýíåðãåòè÷åñêèå ùå�ëè â öåíòðå çîíû Áðèëëþýíà ïðè !s1 = 0:7ìýÂ è!s2 = 3:4, 4 ìýÂ âûçâàíû ñèíãëåòíûìè âîçáóæäå�íèÿìè ïðîäîëüíûõ è ïîïåðå÷íûõ ñïèíîííûõ ìîä, àïðè !t = 1; 7, 2.1 ìýÂ � òðèïëåòíûìè âîçáóæäåíèÿ�ìè.Íåñêîëüêî ìîä ñïèíîâûõ âîçáóæäåíèé ñóùåñòâó�þò è â ñèíãëåòíûõ ìàãíåòèêàõ ñ àëüòåðíèðîâàííûìîáìåíîì. Íàïðèìåð, â (VO)2P2O7 îáíàðóæåíû äâåùåëè ïðè ! = 3:12, 5.75ìýÂ [5℄. Âîçìîæíî, â ýòîìñîåäèíåíèè èìååòñÿ åùå îäíà ñèíãëåòíàÿ ìîäà ñîùåëüþ â öåíòðå çîíû ïðè ! ' 0:6 ìýÂ è ñî ñëàáîéèíòåíñèâíîñòüþ. Äëÿ � ' 0:02 [5℄ ðàññ÷èòàííàÿ íà�ìè âåëè÷èíà àëüòåðíèðîâàíèÿ îáìåíà Æ � 0:15(2)ëåæèò â èíòåðâàëå çíà÷åíèé Æn = 0:12 è Æ� = 0:18,îïðåäåëåííûõ ñîîòâåòñòâåííî â ýêñïåðèìåíòàõ ïîíåéòðîííîìó ðåçîíàíñó (n)[5℄ è èç òåìïåðàòóðíîéçàâèñèìîñòè âîñïðèèì÷èâîñòè [27℄.Íàèáîëåå ïîëíî èññëåäîâàíî ñîåäèíåíèå CuGeO3ñî ñïèí-ïàéåðëñîâñêèì ïåðåõîäîì. Ñîãëàñíî íåéòðî�íîãðà�è÷åñêèì äàííûì îòíîøåíèå îáìåííûõ âçàè�ìîäåéñòâèé ñîñòàâëÿåò J
 : Jb : Ja = 100 : 10 : 1 [28℄è ïî íàøèì îöåíêàì äëÿ Æ > Æ
 ' 0:1 ìàãíåòèê ñ òà�êèì ñîîòíîøåíèåì îáìåíîâ ìîæåò íàõîäèòñÿ â ñèí�ãëåòíîì ñîñòîÿíèè. Ñ ïîìîùüþ äàííûõ ïî íåóïðó�ãîìó ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ îáíàðóæåíû òðè ùåëè âöåíòðå çîíû ïðè !i = 0:8 ìýÂ (1.9�2.1) ìýÂ [29℄,4(�1) ìýÂ [30℄ è øèðîêèé ìàêñèìóì ðàññåÿíèÿ íåé�òðîíîâ ïðè ! ' 6 ìýÂ [29℄, äâà çíà÷åíèÿ êîòîðûõáëèçêè ê ðåçóëüòàòàì ! = 1:86, 4.74ìýÂ, ïîëó÷åí�íûì èç ÝÏ�-èçìåðåíèé [14℄. �àññåÿíèå ñâåòà íà ãðà�íèöå çîíû Áðèëëþýíà òàêæå ïðèâîäèò ê òðåì ýíåð�ãåòè÷åñêèì ùåëÿì !i = 2:2, 3.6, 5.8 ìýÂ [31, 32℄.Ìàãíèòíàÿ òåïëîïðîâîäíîñòü â ìàãíèòíîì ïîëå äîH = 14Të èìååò äâà ìàêñèìóìà ïðè T = 5:5,22K [16℄, øèðèíà ëèíèè ÝÏ� ðàñõîäèòñÿ ïðè T ' 4,14 K [15℄. Â ìàãíèòíîì ïîëå, ïðèëîæåííîì âäîëüîñè 
, òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü êîíñòàíò ìàãíè�òîñòðèêöèè èìååò òðè ìàêñèìóìà ïðè T ' 6, 13,26K è â ïîëå H k b ïðè T ' 4, 11, 20K [17℄.Âñå ýòè ðåçóëüòàòû õîðîøî îáúÿñíÿþòñÿ ïðèâûáîðå äâóõ ïàðàìåòðîâ âíóòðèöåïî÷å÷íîãî îáìå�íà, I = 145 K è K = 109 K, êîòîðûå íåïëî�õî ñîãëàñóþòñÿ ñ äàííûìè, ïîëó÷åííûìè íà îñíîâå1D-ìîäåëè �åéçåíáåðãà, â ðàìêàõ êîòîðîé âû÷èñëå�íà òðèïëåòíàÿ ùåëü ! ' 2 ìýÂ [33℄ è òåìïåðàòóðàñïèí-ïàéåðëñîâñêîãî ïåðåõîäà Tsp = 14 K. Îáíàðó�æåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ àíîìàëèé âûøå è íèæåTsp, äîïîëíèòåëüíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ùåëåé, àíèçî�òðîïèè êðèòè÷åñêèõ ìàãíèòíûõ ïîëåé, êîòîðûå ðàç�ëè÷àþòñÿ â ïðåäåëàõ � 10%, êîãäà ïîëå ïðèëîæå�íî ïî îñè àëüòåðíèðîâàíèÿ îáìåíà H
 = 13:9 Tëè ïåðïåíäèêóëÿðíî åé Hb = 12:6 Të [34℄, îñòàåò�ñÿ íåîáúÿñíåííûì. Êàê óêàçûâàëîñü ðàíåå, íà ðàñ-224
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,ìåæöåïî÷å÷íîå âçàèìîäåéñòâèå ïðèâîäèò ê ðàñùåï�ëåíèþ íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé çîíû ñèíãëåòíûõ âîç�áóæäåíèé îòíîñèòåëüíî åå öåíòðà íà ïðîäîëüíóþè ïîïåðå÷íóþ ìîäû âîçáóæäåíèé ñ ýíåðãèåé ùå�ëè !b ' 0:5 ìýÂ, !
 ' 0:8 ìýÂ è ñîîòâåòñòâóþ�ùèìè êðèòè÷åñêèìè òåìïåðàòóðàìè Tb ' 3:7 K,T
 ' 6 K; ðàñùåïëåíèþ òðèïëåòíûõ ìîä ñ ýíåðãè�åé ùåëåé !b ' 1:7 ìýÂ, !
 ' 2 ìýÂ è ñîîòâåòñòâó�þùèìè êðèòè÷åñêèìè òåìïåðàòóðàìè Tb ' 14 K,T
 ' 18 K, à òàêæå ðàñùåïëåíèþ âûñîêîýíåðãåòè�÷åñêèõ ïðîäîëüíûõ è ïîïåðå÷íûõ ñèíãëåòíûõ ìîäñ !b ' 4:5 ìýÂ, !
 ' 5:8 ìýÂ è ñîîòâåòñòâóþùè�ìè òåìïåðàòóðàìè Tb ' 30 K, T
 ' 39 K. Îäíà�êî ïðè T > Tsp â CuGeO3 íàáëþäàþòñÿ íåáîëüøèåñòðóêòóðíûå èñêàæåíèÿ, êîòîðûå ïðèâîäÿò ê èçìå�íåíèþ âåëè÷èíû îáìåíà è åãî àëüòåðíèðîâàíèÿ. Ïî�ýòîìó â îáëàñòè òåìïåðàòóð 20 < T < 26 K ìîæ�íî ãîâîðèòü î êà÷åñòâåííîì ñîãëàñèè âåëè÷èíû òåì�ïåðàòóðíîãî èíòåðâàëà �Tex = 6 K 
 ðåçóëüòàòà�ìè ðàñ÷åòîâ ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî �TMC = 9 K.Âîçìîæíî, â CuGeO3 â ñèíãëåòíîì ñîñòîÿíèè îñüêâàíòîâàíèÿ íàïðàâëåíà ïî îñè b, è òîãäà õîðîøîîáúÿñíÿåòñÿ àíèçîòðîïèÿ êðèòè÷åñêîãî ìàãíèòíî�ãî ïîëÿ. Òàêèì îáðàçîì, íàøè ðàñ÷åòû ïðåäñêàçû�âàþò ïîëÿðèçàöèîííóþ çàâèñèìîñòü ðàññåÿíèÿ ñâå�òà, íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ âäîëü îñè äè�ìåðèçàöèè öåïî÷êè. Â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóðñèñòåìà ÿâëÿåòñÿ íåëèíåéíîé, ïîýòîìó äëÿ âû÷èñ�ëåíèÿ ðåçîíàíñíûõ ÷àñòîò ïîãëîùåíèÿ íåîáõîäèìîïîëüçîâàòüñÿ îïðåäåëåíèåì íåëèíåéíîé âîñïðèèì�÷èâîñòè M3
 = �
;�;�;ÆH�H�HÆ. Âîçìîæíî, â ðå�çóëüòàòå íåëèíåéíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïîëÿ ñî ñïè�íîâîé ïîäñèñòåìîé ïðîèñõîäèò ïåðåõîä èç îñíîâíî�ãî ñèíãëåòíîãî â âîçáóæäåííîå ñèíãëåòíîå ñîñòîÿ�íèå, êîòîðîå íàáëþäàåòñÿ ïðè ÝÏ�-èçìåíåíèÿõ íà÷àñòîòå ! = 294 ��ö [14℄, è ïåðåõîäû ìåæäó ïîä�çîíàìè  sl !  st íà ÷àñòîòå f = 34 ��ö â ïî�ëå H � 12 êÝ [15℄. Èíòåíñèâíîñòü îáîèõ ðåçîíàí�ñîâ èìååò ìàêñèìóì ïðè T = 6 K è èñ÷åçàåò ïðèT < 2 K, ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ íàøèìè îöåí�êàìè äëÿ ýíåðãèè ñèíãëåòíîé ùåëè è êðèòè÷åñêîéòåìïåðàòóðû.Èòàê, äàëüíèé àíòè�åððîìàãíèòíûé ïîðÿäîê âêâàçèíèçêîìåðíîì àíòè�åððîìàãíåòèêå ñ àëüòåð�íèðîâàííûì îáìåíîì ñîõðàíÿåòñÿ ïðè � � 0:52(3)Æ.Àëüòåðíèðîâàíèå âûçûâàåò êâàíòîâîå ñîêðàùå�íèå ñïèíà íà óçëå �=�(0) � 1 = 0:71(6)Æ2:5(2),�(0) = 1:9p�. Â àëüòåðíèðîâàííîì àíòè�åððî�ìàãíåòèêå è â ñèíãëåòíîì ñîñòîÿíèè îáíàðóæåíûíåñêîëüêî òåìïåðàòóð, ïðè êîòîðûõ êîððåëÿöèîí�íûå ðàäèóñû ìàêñèìàëüíû, à òåðìîäèíàìè÷åñêèåõàðàêòåðèñòèêè èìåþò îñîáåííîñòè, êîòîðûå èí�òåðïðåòèðóþòñÿ â ðàìêàõ ìîäåëè äîïîëíèòåëüíûõ

ñïèíîííûõ ñèíãëåòíûõ è òðèïëåòíûõ âîçáóæäåíèé.Ïîä äåéñòâèåì ïîäðåøåòî÷íîãî ñàìîñîãëàñîâàííîãîïîëÿ (h+;� 6= hz) ñïèíîííûå çîíû ðàñùåïëÿþòñÿ íàïðîäîëüíûå è ïîïåðå÷íûå ìîäû âîçáóæäåíèé. Ñ ïî�ìîùüþ äèíàìè÷åñêîãî ñêåéëèíãà ìåæäó âðåìåíåìðåëàêñàöèè è êîððåëÿöèîííûì ðàäèóñîì âû÷èñ�ëåíû òåìïåðàòóðû, ñîîòâåòñòâóþùèå ìàêñèìóìàìïðîèçâîäíûõ ïîëÿ ðåçîíàíñà è øèðèí ëèíèé îòòåìïåðàòóðû â Bi2CuO4. Ïðåäñêàçàíû âîçìîæíûåñïèíîííûå ìîäû âîçáóæäåíèé è ýíåðãåòè÷åñêèåùåëè â öåíòðå çîíû â àíòè�åððîìàãíèòíûõ ñîñòîÿ�íèÿõ ñîåäèíåíèé CuWO4, Bi2CuO4 è â ñèíãëåòíûõñîñòîÿíèÿõ ñîåäèíåíèé (VO)2P2O7, CuGeO3.Âû÷èñëåíû òåìïåðàòóðû, ñîîòâåòñòâóþùèå ìàê�ñèìóìàì ìàãíèòíîé òåïëîïðîâîäíîñòè, êîíñòàíòûìàãíèòîñòðèêöèè è ðàñõîäèìîñòè øèðèíû ëèíèèÝÏ� â CuGeO3. Ïðåäñêàçàíà ïîëÿðèçàöèîííàÿçàâèñèìîñòü ðàññåÿíèÿ ñâåòà è íåéòðîíîâ âäîëü îñèäèìåðèçàöèè öåïî÷êè.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêåINTAS (ãðàíò �97-12124).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. D. Khomskii, W. Geertsma, and M. Mostovoy, Cze
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