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Î ÔÎ�ÌÅ ÑÏÅÊÒ�ÎÂ ÏÎ�ËÎÙÅÍÈß ßÌ�È Ê�ÎÑÑ-�ÅËÀÊÑÀÖÈÈ Â �ÅÒÅ�ÎßÄÅ�ÍÎÉÑÏÈÍÎÂÎÉ ÑÈÑÒÅÌÅÂ. Å. Çîáîâ, À. À. Ëóíäèí *, Î. Å. �îäèîíîâàÈíñòèòóò õèìè÷åñêîé �èçèêè èì. Í. Í. Ñåìåíîâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê117334, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 9 äåêàáðÿ 2000 ã.�àçâèòà äèíàìè÷åñêàÿ òåîðèÿ ãåòåðîÿäåðíûõ ñïèíîâûõ ñèñòåì â òâåðäûõ òåëàõ ïðè âûñîêèõ òåìïåðà-òóðàõ. Äëÿ âðåìåííûõ ñïèíîâûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé â ïðèáëèæåíèè ñàìîñîãëàñîâàííîãî �ëóêòó-èðóþùåãî ëîêàëüíîãî ïîëÿ ïîëó÷åíà ñèñòåìà íåëèíåéíûõ èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé. Ïðè ýòîì ó÷òåíûïîïðàâêè, âîçíèêàþùèå âñëåäñòâèå êîððåëÿöèé �ëóêòóèðóþùèõ ëîêàëüíûõ ïîëåé, ñóùåñòâóþùèå â ðå-àëüíûõ ðåøåòêàõ. Òåîðèÿ ïðèìåíåíà ê îïèñàíèþ èìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ êðèñòàëëàLiF (ñèñòåìà ñ äâóìÿ ñîðòàìè ÿäåð). Ïðè îðèåíòàöèÿõ ìàãíèòíîãî ïîëÿ âäîëü îñíîâíûõ êðèñòàëëîãðà�è-÷åñêèõ îñåé ðàññ÷èòàíû ñèãíàëû ñâîáîäíîé ïðåöåññèè äëÿ ÿäåð Li è F, à òàêæå ñïåêòðû ãàðìîíè÷åñêîéêðîññ-ðåëàêñàöèè, êðîññ-ïîëÿðèçàöèè èçîòîïà 6Li è äåïîëÿðèçàöèè èçîòîïà 8Li. Äîñòèãíóòî õîðîøåå ñî-ãëàñèå ìåæäó òåîðèåé è ýêñïåðèìåíòîì.PACS: 76.20.+q 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ýêñïåðèìåíòàõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ßÌ� â òâåð�äîì òåëå â çàâèñèìîñòè îò âûáðàííîé ìåòîäèêè íà�áëþäåíèÿ ñèãíàëà ðåãèñòðèðóþòñÿ ñïåêòðû ðàçëè÷�íûõ âðåìåííûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé (ÂÊÔ).�àçóìååòñÿ, ïðîùå âñåãî ðåãèñòðèðóåòñÿ ñïåêòð ïî�ãëîùåíèÿ ßÌ� � �óðüå-îáðàç ÂÊÔ, íàçûâàåìîéñèãíàëîì ñâîáîäíîé ïðåöåññèè, êîòîðûé ñ ïîìî�ùüþ ñòàíäàðòíûõ èìïóëüñíûõ ñïåêòðîìåòðîâ íà�áëþäàþò è íåïîñðåäñòâåííî. Â áîëåå èçîùðåííûõýêñïåðèìåíòàõ ðåãèñòðèðóþò ðàçëè÷íûå âàðèàíòûêðîññ-ðåëàêñàöèîííûõ ñïåêòðîâ.Âñåâîçìîæíûå êðîññ-ðåëàêñàöèîííûå ìåòîäèêèðåçêî ïîâûñèëè ÷óâñòâèòåëüíîñòü ßÌ�, ïîçâîëèëèçàïèñàòü ñïåêòðû ÿäåðíûõ èçîòîïîâ, èìåþùèõ ìà�ëóþ åñòåñòâåííóþ ðàñïðîñòðàíåííîñòü è, íàêîíåö,ïîðîäèëè äâóõ- è òðåõìåðíóþ �óðüå-ñïåêòðîñêîïèþßÌ�, êîòîðàÿ âåñüìà âàæíà äëÿ ïðèêëàäíûõ (ïðåæ�äå âñåãî ñòðóêòóðíûõ) èññëåäîâàíèé (ñì., íàïðè�ìåð, [1℄).Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñïåêòðû êðîññ-ðåëàêñàöèè,êàê, âïðî÷åì, è âñå îñòàëüíûå ñïåêòðû ßÌ� òâåð�*E-mail: andylun�or
.ru

äîãî òåëà, îòðàæàþò ïðîöåññû óñòàíîâëåíèÿ ðàâíî�âåñèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ â ñèñòåìå ìíîãèõ âçà�èìîäåéñòâóþùèõ òåë. Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷è î �îð�ìå ñïåêòðîâ ÂÊÔ, íàáëþäàåìûõ ìåòîäàìè ßÌ�,ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ÷àñòíûå ðåàëèçàöèè öåíòðàëü�íîé ïðîáëåìû íåðàâíîâåñíîé ñòàòèñòè÷åñêîé ìåõà�íèêè. Â ãåòåðîÿäåðíûõ ñèñòåìàõ (ò. å. â âåùåñòâàõ ñíåñêîëüêèìè ñîðòàìè ÿäåð ñ ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àþ�ùèìèñÿ ëàðìîðîâñêèìè ÷àñòîòàìè) â ïðîöåññå óñòà�íîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ ìåæäó ðàçëè÷íûìè ïîäñèñòå�ìàìè îñîáóþ ðîëü èãðàåò �îðìà äàëåêèõ êðûëüåâñïåêòðîâ, ñêîðîñòü èõ óáûâàíèÿ â çàâèñèìîñòè îòðàññòðîéêè. Ñîîòâåòñòâóþùàÿ áèáëèîãðà�èÿ è ïî�äðîáíûé àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò ïðèâåäåíâ ñòàòüå [2℄.Çäåñü îòìåòèì, ÷òî êîððåêòíûé ðàñ÷åò �îðìûêðûëüåâ ñïåêòðà ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàñ÷åòîì öåíòðàëü�íîé åãî ÷àñòè ïðåäúÿâëÿåò ñóùåñòâåííûå äîïîëíè�òåëüíûå òðåáîâàíèÿ ê òåîðèè (ñð. [3�5℄ è [6℄).Â 1969 ã. Ìàê-Àðòóð, Õàí è Âàëüñòåäò [7℄ âïåð�âûå ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàëè ýêñïîíåíöèàëü�íóþ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè êðîññ-ðåëàêñàöèè îò ðàñ�ñòðîéêè â óñëîâèÿõ äâîéíîãî ðåçîíàíñà ïðè áîëü�øèõ çíà÷åíèÿõ ðàññòðîéêè (íà êðûëå ñïåêòðà). Â619



Â. Å. Çîáîâ, À. À. Ëóíäèí, Î. Å. �îäèîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001äàëüíåéøåì ýêñïîíåíöèàëüíàÿ çàâèñèìîñòü â îáëà�ñòè êðûëüåâ ñïåêòðîâ ßÌ� áûëà íåîäíîêðàòíî ïîä�òâåðæäåíà ýêñïåðèìåíòàëüíî äëÿ ðàçëè÷íûõ òâåð�äûõ òåë ïðè ðàçëè÷íûõ ìåòîäèêàõ ðåãèñòðàöèèßÌ� (ñì. [2; 8℄).Âïåðâûå êà÷åñòâåííûå îáúÿñíåíèÿ íàáëþ�äàâøèìñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûì �àêòàì äëÿ ãî�ìîÿäåðíûõ ñïèíîâûõ ñèñòåì áûëè ïðèâåäåíû âðàáîòàõ [6; 9℄, à äëÿ ãåòåðîÿäåðíûõ � â [2℄. Òåîðèÿ,ðàçâèòàÿ â ðàáîòàõ [2; 6℄, îñíîâàíà íà ïîñòðîåíèèäèàãðàììíîãî ðàçëîæåíèÿ äëÿ ÂÊÔ, ïðè÷åì ãëàâ�íîå ïðèáëèæåíèå òåîðèè, ïðèíÿòîå â ýòèõ ñòàòüÿõ,ïðåäïîëàãàëî íàëè÷èå áåñêîíå÷íî áîëüøîãî ÷èñëà Zýêâèâàëåíòíûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé, îêðóæàþùèõàòîìíîå ÿäðî â ðåøåòêå, ðåàëèçîâàííîå çà ñ÷åòóñòðåìëåíèÿ ðàçìåðíîñòè ïðîñòðàíñòâà ê áåñêî�íå÷íîñòè (d ! 1). Ïðè ýòîì âñå õàðàêòåðèñòèêèñèñòåìû îêàçûâàëèñü âûðàæåííûìè ÷åðåç îäèíìàñøòàáíûé ïàðàìåòð � âòîðîé ìîìåíò ñïåêòðà.Â ðàáîòå [2℄ äëÿ ãåòåðîÿäåðíîé ñïèíîâîé ñèñòåìûâ òîì æå ïðèáëèæåíèè, ÷òî è â [6℄, íàìè áûëè äàíûàíàëèòè÷åñêèå îöåíêè ÷àñòîòíûõ àñèìïòîòèê ñïåê�òðîâ ÂÊÔ, íàáëþäàåìûõ â ðàçëè÷íûõ ýêñïåðèìåí�òàõ ïî ßÌ� ëèòèÿ, âûïîëíåííûõ ïðåèìóùåñòâåííîïðè îðèåíòàöèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ âäîëü íà�ïðàâëåíèÿ [111℄ äëÿ êðèñòàëëîâ LiF � òðàäèöèîííî�ãî ìîäåëüíîãî êðèñòàëëà, èìåþùåãî ãåòåðîÿäåðíóþñïèíîâóþ ñèñòåìó. Äîñòèãíóòîå â [2℄ ñîãëàñèå ìåæäóòåîðèåé è ýêñïåðèìåíòîì áûëî ëèøü êà÷åñòâåííûì.Â ïðåäëàãàåìîé ðàáîòå, áëàãîäàðÿ ïåðåõîäó ê ðå�àëüíûì ðåøåòêàì ñ ðàçìåðíîñòüþ d = 3, ïîëó÷å�íû ñóùåñòâåííî áîëåå êîððåêòíûå ðåçóëüòàòû, ïîç�âîëÿþùèå, â ÷àñòíîñòè, îòñëåäèòü ïðåäàñèìïòîòè÷å�ñêèé ðåæèì äëÿ êðûëüåâ ñïåêòðîâ, ÷òî ñóùåñòâåííîïðè îïèñàíèè àáñîëþòíîãî áîëüøèíñòâà èìåþùèõ�ñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, â òîì ÷èñëå è äëÿîïèñàíèÿ ñïåêòðîâ �-ßÌ�, íàáëþäàâøèõñÿ â ðàáî�òàõ [10; 11℄.2. ÎÑÍÎÂÍÛÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈß ÄËßÂ�ÅÌÅÍÍÛÕ ÊÎ��ÅËßÖÈÎÍÍÛÕÔÓÍÊÖÈÉÊàê èçâåñòíî [3℄, â íåìåòàëëè÷åñêèõ äèàìàã�íèòíûõ òâåðäûõ òåëàõ îñíîâíûì âçàèìîäåéñòâèåì,óøèðÿþùèì ñïåêòð ßÌ� è, òàêèì îáðàçîì, îïðå�äåëÿþùèì êàê äèíàìè÷åñêèå, òàê è òåðìîäèíàìè�÷åñêèå ñâîéñòâà ÿäåðíîé ñïèíîâîé ïîäñèñòåìû îá�ðàçöà, ÿâëÿåòñÿ ñåêóëÿðíàÿ ÷àñòü ìàãíèòíîãî äè�ïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ÿäåð ìåæäó ñîáîé:

H =X� H(�)hom +X�>�H(�;�)het ; (1)H(�)hom =Xi>j b(�)ij ���S(�)zi S(�)zj � 14 hS(�)+i S(�)�j + S(�)�i S(�)+j i� : (2)�àìèëüòîíèàí (2) îïèñûâàåò âçàèìîäåéñòâèå âíó�òðè ñïèíîâîé ïîäñèñòåìû ÿäåð ñîðòà ñ íîìåðîì �:H(�;�)het =Xk;m b(�;�)km S(�)zk S(�)zm (3)� ñåêóëÿðíàÿ ÷àñòü äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñïèíîâ ñîðòîâ � è �. Äèïîëüíûå êîý��èöè�åíòû, b(�)ij , b(�)km, êàê îáû÷íî, îïðåäåëÿþòñÿ âçàèì�íûì ðàñïîëîæåíèåì âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñïèíîâ èíàïðàâëåíèåì âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ [3℄:b(�)ij = 
2�h2r3ij (1� 3 
os2 �ij);b(�;�)km = 
�
�h2r3km (1� 3 
os2 �km): (4)Îáîçíà÷åíèÿ ñòàíäàðòíû [3℄: çäåñü rij � ìåæúÿäåð�íûé âåêòîð, ðàçäåëÿþùèé ñïèíû i è j, �ij � óãîë, êî�òîðûé ýòîò âåêòîð ñîñòàâëÿåò ñ âíåøíèì ìàãíèòíûìïîëåì, 
�, 
� � ãèðîìàãíèòíûå îòíîøåíèÿ ÿäåð.Êàê èçâåñòíî, �óðüå-îáðàç ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿßÌ� ñïèíîâ ñîðòà � � ñèãíàë ñâîáîäíîé ïðåöåññèè,âîçíèêàþùèé ïðè ïðèëîæåíèè ê ðàâíîâåñíîé ñïèíî�âîé ñèñòåìå �=2-èìïóëüñà, ïðîïîðöèîíàëåí ÂÊÔ:�(�)(t) = Sp�S(�)x (t)S(�)x �Sp�S(�)2x � : (5)Çäåñü S(�)x � ïîëíàÿ x-êîìïîíåíòà ñïèíîâ ñîðòà �,S(�)x (t) � ðåøåíèå óðàâíåíèÿ �åéçåíáåðãàdS(�)x (t)dt = i~ hH;S(�)x i (6)
 ãàìèëüòîíèàíîì (1). Â äàëüíåéøåì íàì ïîíàäî�áÿòñÿ òàêæå âñïîìîãàòåëüíûå àâòîêîððåëÿöèîííûå�óíêöèè äëÿ ïðîäîëüíîé è ïîïåðå÷íîé êîìïîíåíòèíäèâèäóàëüíîãî ñïèíà:�(�)0 (t) = Sp�S(�)xi (t)S(�)xi �Sp�S(�)2xi � ; (7)�(�)z (t) = Sp�S(�)zi (t)S(�)zi �Sp�S(�)2zi � : (8)620



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001 Î �îðìå ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ßÌ� : : :Â òî âðåìÿ êàê ïîïåðå÷íûå êîìïîíåíòû ëîêàëü�íîãî ïîëÿ îïðåäåëÿþòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì òîëüêî ñîñïèíàìè òîãî æå ñîðòà,hq(�)i = �12Xj b(�)ij S(�)qj ; q = x; y; (9)â ïðîäîëüíûå êîìïîíåíòû ïîëÿ âíîñèò âêëàä âçàè�ìîäåéñòâèå (3) ñî ñïèíàìè äðóãèõ ñîðòîâ:hz(�)i =Xj b(�)ij S(�)zj +X� 6=�Xk b(�;�)ik S(�)zk : (10)�àíåå [2; 12�14℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî êîððåëÿöèîííûå�óíêöèè êîìïîíåíò ëîêàëüíîãî ïîëÿ (9), (10) ïðèáîëüøîì ÷èñëå Z ýêâèâàëåíòíûõ áëèæàéøèõ ñîñå�äåé, îêðóæàþùèõ ñïèí â ðåøåòêå (Z !1), ïðîïîð�öèîíàëüíû ÂÊÔ (7) è (8):g(�)x (t) = Spnhx(�)i (t)hx(�)i �SpE = 14�2���(�)0 (t); (11)g(�)z (t) = Spnhz(�)i (t)hz(�)i oSpE == �2���(�)z (t) +X� �2���(�)(t); (12)ãäå E � åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà,�2�� = 13S(�) �S(�) + 1�Xj b(�)2ij ;�2�� = 13S(�) �S(�) + 1�Xn b(�;�)2mn (13)� ñðåäíèå êâàäðàòû äâóõ âêëàäîâ â ïðîäîëüíóþêîìïîíåíòó ëîêàëüíîãî ïîëÿ íà ñïèíå ñîðòà �. Àíà�ëîãè÷íûå âûðàæåíèÿ äëÿ ïîëÿ íà ñïèíàõ ñîðòà� ïîëó÷àþòñÿ ñ ïîìîùüþ î÷åâèäíîé ïåðåñòàíîâêèèíäåêñîâ. Ïðè÷èíîé, ïîçâîëÿþùåé îòáðîñèòü ïåðå�êðåñòíûå êîððåëÿöèîííûå âêëàäû, ïðîïîðöèîíàëü�íûå ñëàãàåìûì òèïà SpfS(�)zi (t)S(�)zj â ÂÊÔ (11), (12),ÿâëÿåòñÿ ñòðóêòóðà êîý��èöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ âðÿäû ïî ñòåïåíÿì âðåìåíè ýòèõ �óíêöèé.Êîý��èöèåíò ïðè íóëåâîé ñòåïåíè âðåìåíè âïåðåêðåñòíîé ÂÊÔ ðàâåí íóëþ; àâòîêîððåëÿöèîí�íîé � åäèíèöå. Îòíîøåíèå êâàäðàòè÷íûõ ÷ëåíîâîïðåäåëÿåòñÿ îòíîøåíèåì ðåøåòî÷íûõ ñóìì âèäà [2℄" =Xi;j;k b(�;�)ik b(�;�)jk b(�)2ij �Xi;j;k b(�;�)ik b(�)2ij == S03=S1S01: (14)

Äëÿ êóáè÷åñêèõ ðåøåòîê òèïà NaF, LiF ïðè îðè�åíòàöèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ âäîëü êðèñòàë�ëîãðà�è÷åñêèõ íàïðàâëåíèé [100℄, [110℄ è [111℄ ýòîîòíîøåíèå âåñüìà ìàëî (ñì. íèæå òàáë. 2). Êîý���èöèåíòû ïðè áîëüøèõ ñòåïåíÿõ âðåìåíè ñîäåðæàòáîëåå ñëîæíûå ðåøåòî÷íûå ñóììû. Îäíàêî ñòðóê�òóðà êîý��èöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ äëÿ ïåðåêðåñòíûõÂÊÔ òàêîâà, ÷òî èõ ðåøåòî÷íûå ñóììû îáÿçàòåëüíîñîäåðæàò ïåòëþ èç ñâÿçåé, òîãäà êàê ñðåäè âêëàäîââ àâòîêîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ïðèñóòñòâóþò âêëà�äû, èìåþùèå ñòðóêòóðó äåðåâüåâ, áåç ïåòåëü. Ïðî�âåäåííûå îöåíêè è ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò(ñì. [2℄), ÷òî ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ Z (d!1) óâå�ëè÷åíèå ðàçìåðîâ ïåòåëü èëè èõ ÷èñëà â ðåøåòî÷�íîé ñóììå ëèøü óâåëè÷èâàåò ðàçëè÷èÿ â âåëè÷èíàõìåæäó óêàçàííûìè êëàññàìè ðåøåòî÷íûõ ñóìì.Â ñëó÷àå ãåòåðîÿäåðíîãî ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ, îïèñûâàåìîãî ãàìèëüòîíèàíîì (1), ÂÊÔïðîèçâåäåíèÿ îïåðàòîðîâ ëîêàëüíîãî ïîëÿ hq(�)i (t)÷èñëîì áîëåå äâóõ ðàñïàäàåòñÿ íà ñóììó ïðîèçâå�äåíèé âñåâîçìîæíûõ ïàðíûõ ñðåäíèõ (11) è (12) [2℄,êàê è â ñëó÷àå ãîìîÿäåðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ [12; 13℄.Óêàçàííîå ñâîéñòâî, íàðÿäó ñ íåçàâèñèìîñòüþðàçëè÷íûõ âêëàäîâ â ëîêàëüíîå ïîëå, ïðåäñòàâëÿ�åò ñîáîé îïðåäåëåíèå ãàóññîâà ñëó÷àéíîãî ïðîöåñ�ñà [15℄. Â ñèòóàöèè, êîãäà âðåìåííûå èçìåíåíèÿâêëàäîâ â ëîêàëüíîå ïîëå âûçâàíû ñïèí-ñïèíîâûìâçàèìîäåéñòâèåì (1), èìåííî îòáðàñûâàíèå ðåøåòî÷�íûõ ïåòåëü è âëå÷åò íåçàâèñèìîñòü �ëóêòóàöèé.Ïðè ýòîì óñëîâèå àáñîëþòíîé íåçàâèñèìîñòè âðå�ìåííûõ �ëóêòóàöèé êîìïîíåíò ëîêàëüíîãî ïîëÿ,ñòðîãî ãîâîðÿ, ñïðàâåäëèâî òîëüêî äëÿ ìîäåëüíûõðåøåòîê, ó êîòîðûõ óñòðåìëåíèå ÷èñëà ñîñåäåé Zê áåñêîíå÷íîñòè äîñòèãàåòñÿ çà ñ÷åò ñòðåìëåíèÿ êáåñêîíå÷íîñòè ðàçìåðíîñòè ïðîñòðàíñòâà (ò. å. íà ãè�ïåðêóáè÷åñêèõ ðåøåòêàõ áîëüøîé ðàçìåðíîñòè), àíå çà ñ÷åò, ñêàæåì, áåñêîíå÷íîãî óâåëè÷åíèÿ ðàäèó�ñà âçàèìîäåéñòâèÿ.Òåì íå ìåíåå, â ñèëó óïîìÿíóòûõ âûøå ÷èñ�ëåííûõ îöåíîê è ðàñ÷åòîâ ðàçëè÷íûõ ðåøåòî÷íûõñóìì, áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî è äëÿ êóáè÷åñêèõðåøåòîê ëîêàëüíîå ìàãíèòíîå ïîëå, äåéñòâóþùååíà ñïèí, ÿâëÿåòñÿ òðåõìåðíûì (òðåõêîìïîíåíòíûì)ãàóññîâûì ñëó÷àéíûì ïîëåì.Óðàâíåíèÿ äëÿ ÂÊÔ ñïèíà, ïðåöåññèðóþùåãî âïðîèçâîëüíîì ãàóññîâîì ñëó÷àéíîì ïîëå, ïîëó÷åíûâ ðàáîòå [13℄. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî â ñëó÷àå ãåòåðîÿäåðíîéñïèíîâîé ñèñòåìû òàêèå óðàâíåíèÿ äîëæíû áûòüâûïèñàíû äëÿ ñïèíîâ êàæäîãî ñîðòà, ïðèõîäèì êñèñòåìå èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé:621



Â. Å. Çîáîâ, À. À. Ëóíäèí, Î. Å. �îäèîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001ddt�(�)q (t) = � tZ0 K(�)q (t� t0)�(�)q (t0)dt0; (15)ãäå èíäåêñ � íóìåðóåò ñïèíîâûå ïîäñèñòåìû, àq = 0; z; : : : (0 � x-êîìïîíåíòà ñïèíà; x-êîìïîíåíòàñóììàðíîãî ñïèíà ñèñòåìû âõîäèò áåç èíäåêñà) �ñïèíîâûå ïðîåêöèè. Ôóíêöèÿ ïàìÿòè K(�)q (t) çàäà�åòñÿ ðÿäîì ñ áåñêîíå÷íûì ÷èñëîì ñëàãàåìûõ [2℄. Äà�ëåå áóäåì, áåç îãðàíè÷åíèÿ îáùíîñòè, ïðåäïîëàãàòüíàëè÷èå â ñèñòåìå ëèøü äâóõ ñîðòîâ ñïèíîâ.Óðàâíåíèÿ (15) áûëè ïîëó÷åíû äëÿ âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñ ïðîèçâîëüíîé ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèåé. Âòî æå âðåìÿ èñïîëüçîâàíèå àêñèàëüíîé ñèììåòðèèãàìèëüòîíèàíà (1), èìåþùåå öåëüþ ïðåèìóùåñòâåí�íûé ó÷åò ïðîäîëüíîé êîìïîíåíòû ëîêàëüíîãî ïî�ëÿ, ïðèíöèïèàëüíî óëó÷øàåò ñõîäèìîñòü ðÿäà äëÿ�óíêöèè ïàìÿòè â ãîìîÿäåðíîé ñïèíîâîé ñèñòå�ìå [5; 6; 16�18℄.Â ýòîé ñâÿçè, êàê è â [2; 6; 17℄, öåëåñîîáðàçíûìîêàçûâàåòñÿ ïðåîáðàçîâàíèå óðàâíåíèé (15) ê �îð�ìå�(�)q (t) = G(�)(t)� tZ0 G(�)(t� t0)�� t0Z0 nK(�)q (t00)�K(�)q0 (t00)o�(�)q (t0 � t00)dt0dt00; (16)ãäåG(�)(t) = exp8<:�X� �2�� tZ0 t0Z0 �(�)z (t00)dt0dt009=; (17)� ÂÊÔ ñïèíà, âðàùàþùåãîñÿ â ëîêàëüíîì ïîëå, èìå�þùåì òîëüêî ïðîäîëüíóþ êîìïîíåíòó, àíàëîãè÷íóþèñïîëüçóþùåéñÿ â ìîäåëè Àíäåðñîíà [19℄. Óðàâíå�íèÿ äëÿ �(�)z (t) îñòàâèì áåç èçìåíåíèé.Èìåÿ â âèäó îïèñàíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðå�çóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ äëÿ êðèñòàëëîâ LiF, âûïè�øåì îñíîâíûå óðàâíåíèÿ ÿäåðíîé ñïèíîâîé ïîäñè�ñòåìû ýòîãî êðèñòàëëà â íèçøåì ïðèáëèæåíèè äëÿ�óíêöèè ïàìÿòè â ÿâíîì âèäå:G(1)(t) = exp8<:��211 tZ0 t0Z0 dt0dt00�(1)z (t00)�� �212 tZ0 t0Z0 dt0dt00�(2)z (t00)9=; ;

G(2)(t) = exp8<:��221 tZ0 t0Z0 dt0dt00�(1)z (t00)�� �222 tZ0 t0Z0 dt0dt00�(2)z (t00)9=; ;�(1)z (t) == 1� 12�211 tZ0 t0Z0 dt0dt00�(1)20 (t0 � t00)�(1)z (t00);�(2)z (t) == 1� 12�222 tZ0 t0Z0 dt0dt00�(2)20 (t0 � t00)�(2)z (t00);�(1)0 (t) = G(1)(t)� 14�211 tZ0 dt0G(1)(t� t0)�� t0Z0 dt00�(1)0 (t0 � t00)�(1)z (t0 � t00)�(1)0 (t00);�(2)0 (t) = G(2)(t)� 14�222 tZ0 dt0G(2)(t� t0)�� t0Z0 dt00�(2)0 (t0 � t00)�(2)z (t0 � t00)�(2)0 (t00):

(18)

Â âûðàæåíèÿõ (18) è íèæå ÿäðà ëèòèÿ âõîäÿò ïîäíîìåðîì 1, �òîðà � ïîä íîìåðîì 2.Âåëè÷èíû �2�� èç óðàâíåíèé (11)�(13), (18) äëÿòðåõ ãëàâíûõ îðèåíòàöèé ïîñòîÿííîãî ìàãíèòíîãîïîëÿ îòíîñèòåëüíî êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèõ îñåé áû�ëè ðàññ÷èòàíû íàìè ñ ïîìîùüþ ðåøåòî÷íûõ ñóììèç ðàáîòû [20℄ è ïðèâåäåíû â òàáë. 1. �àñ÷åòû ìî�ìåíòîâ ïðîâîäèëèñü áåç ó÷åòà íàëè÷èÿ èçîòîïà 6Li.Ñëåäñòâèÿ íàëè÷èÿ â îáðàçöå íåáîëüøîãî êîëè÷å�ñòâà èçîòîïà 6Li, èìåþùåãî åñòåñòâåííóþ ðàñïðî�ñòðàíåííîñòü 7.2%, îáñóæäàþòñÿ íèæå.3. ÔÎ�ÌÀ ÑÏÅÊÒ�ÎÂ ÏÎ�ËÎÙÅÍÈßÌÀ�ÍÈÒÍÎ�Î �ÅÇÎÍÀÍÑÀ Â LiFÂ ðàáîòàõ [10; 11℄ áûëà äåòàëüíî èññëåäîâàíàîðèåíòàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿßÌ� �-àêòèâíûõ ÿäåð 8Li â ìîíîêðèñòàëëå LiF.Â ÷àñòíîñòè, èñêëþ÷èòåëüíî âûñîêàÿ ÷óâñòâèòåëü�íîñòü ìåòîäà ïîçâîëèëà òùàòåëüíî èçó÷èòü �îðìóêðûëüåâ ñïåêòðîâ, êîòîðûì â ýòèõ ðàáîòàõ áûëî óäå�ëåíî îñîáîå âíèìàíèå.622



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001 Î �îðìå ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ßÌ� : : :Òàáëèöà 1. Ñðåäíèå êâàäðàòû ãîìî- è ãåòåðîÿäåðíûõ âêëàäîâ â ïðîäîëüíûå ëîêàëüíûå ïîëÿ â LiFÂåëè÷èíà H0 k [111℄ H0 k [110℄ H0 k [100℄�222, (ðàä/ñ)2 2838 � 106 2581 � 106 1809 � 106�221=�222 0.3065 1.9559 9.7209�212=�222 0.0613 0.3912 1.9444�211=�222 0.1455 0.1455 0.1455Ïîñêîëüêó ÷óâñòâèòåëüíîñòü ìåòîäà�-ßÌ�-ñïåêòðîñêîïèè ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòüñèãíàëû ïîãëîùåíèÿ âñåãî ëèøü îò îäíîãî ÿäðà(â óñëîâèÿõ ýêñïåðèìåíòà ÷èñëî ÿäåð 8Li, îäíîâðå�ìåííî ñóùåñòâóþùèõ â îáðàçöå, íå ïðåâîñõîäèò108), áóäåì ïîëàãàòü, ÷òî äåéñòâóþùåå íà ÿäðà 8Liëîêàëüíîå ïîëå èìååò òîëüêî ïðîäîëüíóþ êîìïî�íåíòó è, òàêèì îáðàçîì, ñèãíàë ïîãëîùåíèÿ 8Liàäåêâàòíî îïðåäåëÿåòñÿ ¾àíäåðñîíîâñêîé¿ ÂÊÔòèïà G(1)(t) èç ñèñòåìû (18), ïîñêîëüêó â ñèëóìàëîñòè êîíöåíòðàöèé ÿäåð 6Li, 8Li â îáðàçöåâåðîÿòíîñòü îáíàðóæèòü èõ â êà÷åñòâå áëèçêèõñîñåäåé íåâåëèêà.Â òî æå âðåìÿ ñëåäóåò ó÷åñòü ðàçíèöó âî âðåìåí�íûõ ìàñøòàáàõ óáûâàíèÿ ÂÊÔ G(1)(t) äëÿ ÿäåð 7Liè 8Li. Îòíîøåíèå âåëè÷èí �2�� äëÿ íèõ ðàâíî� = 
28Li=
27Li � 0:14: (19)Ýòîé æå âåëè÷èíå ðàâíî è îòíîøåíèå ïîêàçàòåëåéýêñïîíåíò ñîîòâåòñòâóþùèõ ÂÊÔ èç ñèñòåìû (19).Îòñþäà ñëåäóåò ïðîñòîå ñîîòíîøåíèå ìåæäó ñàìè�ìè �óíêöèÿìè: G(1)8Li = hG(1)7Li(t)i� : (20)Äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ �-ßÌ� ñèñòå�ìà ñâÿçàííûõ èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé (18) áûëà ðå�øåíà íàìè ÷èñëåííî. �åøåíèå ïðîâîäèëîñü ìåòîäîìèòåðàöèé: â êà÷åñòâå ¾çàòðàâî÷íîãî¿ ïðèáëèæåíèÿäëÿ �óíêöèé G(�)(t) âûáèðàëèñü âûðàæåíèÿ âèäàG(1)0 (t) = exp���211t2=2��212t2=2	 ;G(2)0 (t) = exp���221t2=2��222t2=2	 : (21)Ïîäñòàíîâêà �óíêöèé (21) â ñèñòåìó (18) ïîçâîëÿåòíà÷àòü èòåðàöèîííûé ïðîöåññ. Ïðè áîëüøèõ âðåìå�íàõ âñëåäñòâèå ðàçíûõ ñêîðîñòåé çàòóõàíèÿ ÂÊÔ ïî�ïåðå÷íûõ è ïðîäîëüíûõ êîìïîíåíò ñïèíîâ â èòåðà�öèîííîé ïðîöåäóðå ïîÿâëÿåòñÿ íåóñòîé÷èâîñòü. Ïðèïîÿâëåíèè åå ïðèçíàêîâ èòåðàöèè ïðåêðàùàëèñü,

è â êà÷åñòâå íîâûõ ¾çàòðàâî÷íûõ¿ ÂÊÔ èñïîëüçî�âàëèñü �óíêöèè G(�)(t), ÷èñëåííî ðàññ÷èòàííûå êòîìó ìîìåíòó âðåìåíè, ÷òî ïîçâîëÿëî ñóùåñòâåí�íî ðàñøèðèòü âðåìåííîé èíòåðâàë äëÿ óñòîé÷èâî�ãî ðàñ÷åòà. Òàêèì îáðàçîì, èñêîìûå ÂÊÔ áûëè ðàñ�ñ÷èòàíû íà âðåìåííîì èíòåðâàëå îò 0 äî 800 ìêñäëÿ òðåõ ãëàâíûõ îðèåíòàöèé ïîñòîÿííîãî ìàãíèò�íîãî ïîëÿ âäîëü êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèõ îñåé. Äàëååäëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ ÷èñëåííî âûïîëíÿëîñü ïðåîá�ðàçîâàíèå Ôóðüå. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ â ñîïîñòàâ�ëåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ïðèâåäåíû íà ðèñ. 1.Âèäíî, ÷òî ðàññ÷èòàííàÿ �îðìà êðûëüåâ ñïåêòðîâÂÊÔ G(1)(t) õîðîøî ñîâïàäàåò ñ èçìåðåííîé â ýêñ�ïåðèìåíòàõ [10; 11℄.Ê ñîæàëåíèþ, äëÿ ãåòåðîÿäåðíûõ ñèñòåì â ëè�òåðàòóðå îòñóòñòâóþò ñòîëü æå äåòàëüíûå ýêñïåðè�ìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ �îðìû ñïåêòðîâ ïîãëîùå�íèÿ îáû÷íîãî ßÌ� (âêëþ÷àÿ êðûëüÿ ëèíèè), êà�êèå èìåþòñÿ äëÿ ãîìîÿäåðíîé ñèñòåìû [8; 21℄ ñïè�íîâ ñ ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêîé CaF2. Òåì íåìåíåå ñèãíàëû ñâîáîäíîé ïðåöåññèè ÿäåð 7Li è �òî�ðà íà âðåìåííîì èíòåðâàëå, ñîäåðæàùåì äâà-òðè íó�ëÿ äëÿ ãëàâíûõ îðèåíòàöèé ïîñòîÿííîãî ìàãíèòíî�ãî ïîëÿ, îïóáëèêîâàíû â ðàáîòå [22℄. Íàáëþäàåìûåñèãíàëû îïèñûâàþòñÿ êîððåëÿöèîííûìè �óíêöèÿ�ìè �(t). Äëÿ èõ ðàñ÷åòà ñèñòåìà (18) äîëæíà áûòüäîïîëíåíà äâóìÿ óðàâíåíèÿìè äëÿ ýòèõ �óíêöèé.Òðåáóåìûå óðàâíåíèÿ ïîëó÷àþòñÿ èç äâóõ ïîñëåä�íèõ óðàâíåíèé ñèñòåìû (18) ïðè çàìåíå êîý��èöè�åíòà ïåðåä èíòåãðàëîì íà 5/4. �àñ
÷èòàííûå ñ ïîìî�ùüþ ýòèõ óðàâíåíèé è ñèñòåìû (18) ñèãíàëû ñâîáîä�íîé ïðåöåññèè â ñîïîñòàâëåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè êðèâûìè èç [22℄ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2 è 3. Êàê âèä�íî èç ðèñóíêîâ, ðàññ÷èòàííûå êðèâûå ñîãëàñóþòñÿ ñýêñïåðèìåíòàëüíûìè ëèøü êà÷åñòâåííî. Ïîñëåäíååîáñòîÿòåëüñòâî, ðàçóìååòñÿ, íå ÿâëÿåòñÿ óäèâèòåëü�íûì. Â îòëè÷èå îò êðûëüåâ ñïåêòðà, õàðàêòåð êî�òîðûõ â îñíîâíîì îïðåäåëÿåòñÿ êîìáèíàöèîííûìèìíîãîñïèíîâûìè ïðîöåññàìè, â êîòîðûå âîâëå÷åíûòîëüêî ñïèíû äàëåêîãî îêðóæåíèÿ [6; 17℄, öåíòðàëü�623
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�, ê�ö �, ê�ö �, ê�ölg F 1 à â1 2 3lg Fá1lg F
�èñ. 1. Ñïåêòðû �-ßÌ� ÿäåð 8Li â LiF ïðè îðèåíòàöèÿõ âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ âäîëü íàïðàâëåíèé [100℄ (à),[110℄ (á) è [111℄ (â). Òî÷êè � ýêñïåðèìåíò [10; 11℄; êðèâûå 1 � �óðüå-ñïåêòð ïðàâîé ÷àñòè �îðìóëû (20) ïðè ðàñ÷åòåèñêîìûõ ÂÊÔ ñ ïîìîùüþ ñèñòåìû (18); 2 è 3 � àñèìïòîòè÷åñêàÿ �îðìóëà èç [2℄ ñîîòâåòñòâåííî ïðè � = 55 è45 ìêñíàÿ ÷àñòü ñïåêòðà ßÌ�, îòâåòñòâåííàÿ çà ïîÿâëåíèåîñöèëëÿöèé â ñèãíàëàõ ñâîáîäíîé ïðåöåññèè, îïðå�äåëÿåòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì ñ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè,÷èñëî êîòîðûõ Z êîíå÷íî (à íå áåñêîíå÷íî, êàê ïðåä�ïîëàãàëîñü ïðè ïîëó÷åíèè ñèñòåìû (18)). Â ÷àñòíî�ñòè, íàïðèìåð, ñïåêòð ïðîäîëüíîé êîìïîíåíòû ëî�êàëüíîãî ïîëÿ, ñîçäàâàåìîãî áëèæàéøèìè ñîñåäÿ�ìè, áóäåò íå ãàóññîâûì, à áèíîìèàëüíûì ñ çàìåò�íîé äèñêðåòíîñòüþ, åñëè îòâëå÷üñÿ îò ïîïåðå÷íîãî�ëèï��ëîï-âçàèìîäåéñòâèÿ [23; 24℄.Ïî ýòîé ïðè÷èíå ââåäåííûå íàìè ãàóññîâû¾�óíêöèè �ðèíà ñâîáîäíîé ÷àñòèöû¿ [16; 17℄äîëæíû áûòü äëÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé çàìåíåíû âïðîñòåéøåì ñëó÷àå (ñì. îáñóæäåíèå íèæå) íà ÂÊÔ,ñîîòâåòñòâóþùèå áèíîìèàëüíîìó ðàñïðåäåëåíèþ:G(�)0 (t) = R0��(t)R0��(t); (22)R0�2(t) = Yf 6=0 
os b(�;2)0f t2 ; (23)R0�1(t) =Yl6=0 12 
os b(�;l)0l t2 + 12 
os 3b(�;l)0l t2 ! ; (24)ãäå èíäåêñ 0 îòíîñèòñÿ ê íåêîòîðîìó �èêñèðîâàí�íîìó ñïèíó ñîðòà �, èíäåêñ f ïðèíèìàåò çíà÷åíèÿ,ñîîòâåòñòâóþùèå ïîçèöèÿì �òîðà, à l � ëèòèÿ.Êàê è äëÿ ãîìîÿäåðíîé ñïèíîâîé ñèñòåìû [6; 17℄äëÿ ãåòåðîÿäåðíîé ñèñòåìû óðàâíåíèÿ (18) ìîãóòáûòü ëèíåàðèçîâàíû, è äëÿ îïèñàíèÿ ñèãíàëîâ ñâî�áîäíîé ïðåöåññèè ìû ïðèõîäèì ê óðàâíåíèþ ìîäåëèïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé [5; 6; 17; 23; 25℄:

�(�)(t) = G(�)0 (t)�A2 tZ0 G(�)0 (t� t0)�� t0Z0 G(�)0 (t0 � t00)�(�)(t00)dt0dt00: (25)Â òî æå âðåìÿ ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî äëÿ ïîëó÷å�íèÿ êðûëüåâ ñïåêòðîâ ÂÊÔ íåëèíåéíîñòü ñèñòåìû(18) ïðèíöèïèàëüíî âàæíà [2; 6; 17℄.Âîîáùå ãîâîðÿ, áèíîìèàëüíûå ñïåêòðàëüíûåêîìïîíåíòû ÂÊÔ (23), (24) äîëæíû áûòü óøèðåíûâñëåäñòâèå ïîïåðå÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñïèíîâ,ñîçäàþùèõ ëîêàëüíîå ïîëå íà âûäåëåííîì. Â ðàç�äåëå, ïîñâÿùåííîì òðåõñïèíîâîé êðîññ-ðåëàêñàöèè,îáñóæäàþòñÿ ñïîñîáû ó÷åòà âîçäåéñòâèÿ ïîïåðå÷�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà êîìïîíåíòó ïðîäîëüíîãîëîêàëüíîãî ïîëÿ (óðàâíåíèÿ (43)�(46)).Ïðîñòîå óðàâíåíèå (25) äàåò îòíîñèòåëüíî íåïëî�õîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðåçóëüòàòàìè,åñëè èñïîëüçîâàòü â êà÷åñòâå ¾çàòðàâî÷íîãî¿ ñïåê�òðà áèíîìèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå. Îäíàêî äëÿ óëó÷�øåíèÿ ñîãëàñèÿ ñëåäóåò ó÷åñòü ïîïðàâêè ê íåïðè�âîäèìîìó îïåðàòîðó G(�)0 (t) çà ñ÷åò ÷åòûðåõâåð�øèííûõ íåïðèâîäèìûõ äèàãðàìì [6; 17℄. Ïîñêîëüêóñòðóêòóðà ýòèõ ïîïðàâîê äîâîëüíî ñëîæíà [6℄ è ñó�ùåñòâåííî çàâèñèò îò âûáîðà íà÷àëüíîãî ïðèáëèæå�íèÿ, äàëåå áóäåì èñïîëüçîâàòü äëÿ îïèñàíèÿ ñèãíà�ëà ñâîáîäíîé ïðåöåññèè â LiF íåñêîëüêî ìîäè�èöè�ðîâàííîå óðàâíåíèå, ïîïðàâêè ê êîòîðîìó èìåþò ñó�ùåñòâåííî áîëåå ïðîñòîé âèä:624
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�èñ. 2. Ñèãíàëû ñâîáîäíîé ïðåöåññèè ÿäåð 7Li ïðèH0 k [100℄ (à), [110℄ (á), [111℄ (â): ýêñïåðèìåíòàëü-íûå äàííûå [22℄ � êðèâûå 1; ðàñ÷åòû ïî �îðìó-ëàì (28) � êðèâûå 2; (25) � ïðè A2 = 1:25�211(êðèâûå 3 ) è 0:5�211 (êðèâûå 4 ). Ïîñêîëüêó íåêîòî-ðûå êðèâûå ïðàêòè÷åñêè ñëèâàþòñÿ, âåðòèêàëüíû-ìè øòðèõàìè îòìå÷åíà ãðàíèöà, çà êîòîðîé àìïëè-òóäà êðèâûõ óâåëè÷åíà â 10 ðàç
�(�)(t) = G(�)0 (t)� k(�) �� tZ0 R��(t0) _R��(t0)�(�)(t� t0)dt0;_R��(t) = d=dt (R��(t)) ; R��(t) = R0��(t); (26)R��(t) ïîëó÷àåòñÿ èç R0��(t) �îðìóëû (22) ïîñëå çà�ìåíû b(��)0k íà �b(��)0k . Ïðàâèëüíîñòü âòîðîãî ìîìåíòàñïåêòðà îáåñïå÷èâàåò æåñòêàÿ ñâÿçü ìåæäó ïàðàìåò�ðàìè k(�) è �, âõîäÿùèìè â óðàâíåíèå (26):k(�) = 94�2 � 1 : (27)
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�èñ. 3. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 2, äëÿ ÿäåð 19F, íîA2 = 1:25�222 è 0:5�222
Óðàâíåíèå (26), âïåðâûå èñïîëüçîâàííîå äëÿ îïè�ñàíèÿ ñèãíàëà ñâîáîäíîé ïðåöåññèè ãîìîÿäåðíîéñïèíîâîé ñèñòåìû â ðàáîòàõ [18; 26; 27℄, óäîâëåòâî�ðèòåëüíî îïèñàëî ýòîò ñèãíàë â CaF2 ïðè çíà÷åíèÿõ� = 1:225 è � = 1:19.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïîïðàâîê ê óðàâíåíèþ (26),êàê è â ñëó÷àå ãîìîÿäåðíîé ñèñòåìû [8℄, ïðåäñòà�âèì G(�)(t) êàê ðåøåíèå óðàâíåíèÿ âèäà (15) ñÿäðîì Q(�)(t), çàäàííûì ðÿäîì K(�)(t) ïðè îòáðà�ñûâàíèè â íåì ñëàãàåìûõ ñ âåðøèíàìè, ñîîòâåòñòâó�þùèìè âçàèìîäåéñòâèþ ìåæäó ïîïåðå÷íûìè ñïèíî�âûìè ïðîåêöèÿìè è óâåëè÷åííûìè â � ðàç ïðîäîëü�íûìè. Êîìáèíèðóÿ ëàïëàñ-îáðàçû óðàâíåíèé (15) è(26), íàéäåì9 ÆÝÒÔ, âûï. 3 (9) 625



Â. Å. Çîáîâ, À. À. Ëóíäèí, Î. Å. �îäèîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001�(�)(t) = R��(t)R��(t) + k(�) �� tZ0 R��(t0) _R��(t0)�(�)(t� t0)dt0 �� tZ0 �(�)(t� t0)�(�)(t0)dt0; (28)ãäå�(�)(t) = tZ0 nK(�)(t0)�Q(�)(t0)oG(�)(t� t0)dt0 ++ k(�)R��(t) _R��(t):Óðàâíåíèå (28) �îðìàëüíî ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì ïðèñîõðàíåíèè ïîëíûõ ðÿäîâ äëÿ K(�)(t) è Q(�)(t) èïîçâîëÿåò íàéòè íóæíûå ïîïðàâî÷íûå ÷ëåíû. Äëÿâêëàäà ÷åòûðåõâåðøèííûõ äèàãðàìì â �(�)(t), äåé�ñòâóÿ êàê è â ñëó÷àå ãîìîÿäåðíîé ñèñòåìû [8℄, íàé�äåì�(�)(t) = k4�2���2 tZ0 (t� t0)R��(t� t0)R��(t0)��n _R��(t�t0)R��(t0)+R��(t�t0) _R��(t0)o dt0: (29)Â Ïðèëîæåíèè Á ïðèâåäåíû âûðàæåíèÿ, ïîçâîëÿ�þùèå ñîïîñòàâèòü òî÷íûå âêëàäû â ÷åòâåðòûé ìî�ìåíò ñïåêòðà ñ ïðèáëèæåííûìè âêëàäàìè, ñëåäóþ�ùèìè èç óðàâíåíèÿ (28).Ïàðàìåòð k4 îáåñïå÷èâàåò ïðàâèëüíîñòü ãîìî�ÿäåðíîãî âêëàäà â ÷åòâåðòûé ìîìåíò ñïåêòðà è ðà�âåí k4 = 9S3=8S21 , ãäå S3 è S1 � ðåøåòî÷íûå ñóììû,ðàññ÷èòàííûå â ðàáîòå [20℄ (ñì. òàêæå ÏðèëîæåíèåÁ). ßâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ ÿäðà óðàâíåíèÿ (28), èñ�ïîëüçîâàííûå ïðè ðàñ÷åòàõ äëÿ òðåõ ãëàâíûõ îðè�åíòàöèé âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, è çíà÷åíèÿ êîí�ñòàíò ïðèâåäåíû â Ïðèëîæåíèè A.Êàê âèäíî èç ðèñ. 2, ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (28) äî�ñòàòî÷íî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèñèãíàëàìè ñâîáîäíîé ïðåöåññèè èç ðàáîòû [22℄.4. ÑÊÎ�ÎÑÒÜ Ò�ÅÕÑÏÈÍÎÂÎÉÊ�ÎÑÑ-�ÅËÀÊÑÀÖÈÈ Â LiFÂ ýòîì ðàçäåëå ðàññìàòðèâàåòñÿ ïðîöåññ òðåõñïè�íîâîé êðîññ-ðåëàêñàöèè â LiF ìåæäó çååìàíîâñêèìèïîäñèñòåìàìè ÿäåð 7Li è 19F â çàâèñèìîñòè îò ïðè�ëîæåííîãî ïîñòîÿííîãî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ

H0. Ýêñïåðèìåíòàëüíî ýòîò ïðîöåññ èçó÷àëñÿ Ïåð�øàíîì [28℄. Â òåðìîäèíàìè÷åñêîé òåîðèè [29; 30℄ ìå�òîäàìè òåîðèè âîçìóùåíèé, óñëîâèÿ ïðèìåíèìîñòèêîòîðîé óëó÷øàþòñÿ ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ ðàññòðîé�êè, ïîêàçàíî, ÷òî ñêîðîñòü êðîññ-ðåëàêñàöèè îïèñû�âàåòñÿ âûðàæåíèåì1=T12 = Af(!); (30)ãäå f(!) = 1� 1Z0 F (t) 
os!t dt; (31)F (t) = Sp�V +(t)V �	 = Sp(V +V �); (32)V + = Xi;j;ki6=j Cij=kS(1)+i S(1)+j S(2)�k +Xi;k Cii=kS(1)2+i S(2)�k (33)� îïåðàòîð, ïîëó÷àþùèéñÿ âî âòîðîì ïîðÿäêåòåîðèè âîçìóùåíèé è âûçûâàþùèé ïðîöåññûêðîññ-ðåëàêñàöèè [28; 30℄, V � � îïåðàòîð, ýðìèòî�âî ñîïðÿæåííûé îïåðàòîðó V +. Êîý��èöèåíòûCij=k ñîñòîÿò èç ïðîèçâåäåíèÿ ðàçëè÷íûõ êîý���èöèåíòîâ íåñåêóëÿðíîé ÷àñòè äèïîëü-äèïîëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ, âûçûâàþùåãî ñîîòâåòñòâóþùèéïðîöåññ: îäíîâðåìåííûé ïåðåâîðîò äâóõ ÿäåð 7Li èîäíîãî ÿäðà �òîðà. Â îáîçíà÷åíèÿõ Ïåðøàíà [28℄îíè èìåþò âèäCij=k = �ij=k + �ij=k ; Cii=k = �ii=k ;�ij=k = 2�1EijD0ik � 2�3CijB0ik;�ij=k = 12�2(B0ikC 0jk +B0jkC 0ik);�1 = 12� � 12!1 + 1!2� = 12~H0 
2 + 2
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2 ;�2 = �3 = 12~H0 
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2 � 
1) ; (34)
!1 = 
1H0, !2 = 
2H0. Âåëè÷èíà A â �îðìóëå (30)ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êâàäðàò ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëå�ìåíòà âîçìóùåíèÿ (33). ×àñòîòà ! â �îðìóëå (31)îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíîøåíèåì! = (
2 � 2
1)H0; (35)f(!) � �óíêöèÿ �îðìû ñïåêòðà êðîññ-ðåëàêñàöèè,íîðìèðîâàííàÿ ïî ïëîùàäè ïîä êðèâîé íà åäèíèöó.Âðåìåííàÿ çàâèñèìîñòü îïåðàòîðà V +(t) â�îðìóëå (32) îáóñëîâëåíà ñåêóëÿðíîé ÷àñòüþäèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (1).Îòáðàñûâàíèå ðåøåòî÷íûõ ñóìì ñ ïåòëÿìè èäðóãèõ ìàëûõ ñëàãàåìûõ ïðèâîäèò ê âûðàæåíèþäëÿ èñêîìîé �óíêöèè [2℄:F3(t) = �(2)0 (t)�(1)20 (t); (36)626
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�èñ. 4. Êðûëî ñïåêòðà òðåõñïèíîâîé êðîññ-ðåëàêñàöèè ïðè îðèåíòàöèÿõ âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ âäîëü íàïðàâëå-íèÿ [100℄ (à), [110℄ (á) è [111℄ (â). Òî÷êè � ýêñïåðèìåíò [28℄. Êðèâûå 1 � �óðüå-ñïåêòð �îðìóëû (36) ïðè ðàñ÷åòåèñêîìûõ ÂÊÔ ñ ïîìîùüþ ñèñòåìû (18); 2�4 � òî æå ñàìîå, ÷òî è 1, íî ñ ìàñøòàáíûìè �àêòîðàìè à) Æ = 0.8 (2 ),0.6 (3 ), 0.1 (4 ) è ïàðàìåòðàìè � = �0 = 1; á) Æ = 0.64 (2 ), 0.5 (3 ), 0.125 (4 ) è ïàðàìåòðàìè � = �0 = 1; â) Æ = 0:8,� = 0:79, �01 = 0:71 (2 ); Æ = 0:7, � = �0 = 1 (3 ); Æ = 0:6, � = �0 = 1 (4 ). Êðèâàÿ 5 íà ðèñ. 4â � àñèìïòîòè÷åñêàÿ�îðìóëà èç [2℄ ïðè �0 = 45 ìêññïðàâåäëèâîìó â òîì æå ïðèáëèæåíèè, ÷òî è ñèñòå�ìà óðàâíåíèé (19). �àñ÷åò ñïåêòðà ÂÊÔ èç (36), ïðî�âåäåííûé ñ ïîìîùüþ ñèñòåìû (19), ðèñ. 4, äåìîí�ñòðèðóåò ëèøü êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè ðåçóëüòàòàìè [28℄.Îñíîâíàÿ ïðè÷èíà îòñóòñòâèÿ êîëè÷åñòâåííîãîñîîòâåòñòâèÿ ýêñïåðèìåíòó ïðåäñòàâëåííîé òåîðèèêðîåòñÿ â ãîðàçäî áîëüøåé ÷óâñòâèòåëüíîñòè òðåõ�öåíòðîâîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè (32) (÷åì, ñêà�æåì, îäíîöåíòðîâîé �óíêöèè G(1)(t) èç (19)) ê äå�òàëÿì òîïîëîãèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè âñëåä�ñòâèå ïðîñòðàíñòâåííîé êîððåëÿöèè ëîêàëüíûõ ïî�ëåé. Òàêèì îáðàçîì, ïðè îãðàíè÷åííîì ÷èñëå ñîñå�äåé äëÿ îïèñàíèÿ ñïåêòðîâ íà êîíêðåòíîé ðåøåòêåLiF óðàâíåíèÿ (19) òðåáóþò êîððåêòèðîâêè.Ïðåæäå âñåãî äîëæåí áûòü èñïðàâëåí âòîðîé ìî�ìåíò ðåçóëüòèðóþùåãî ñïåêòðà, íà ÷òî óêàçûâàëÏåðøàí [28℄. Ïðîàíàëèçèðóåì íåîáõîäèìîñòü ðàñ÷å�òà ïîïðàâêè äëÿ íàèáîëåå ïðîñòîãî ñëó÷àÿ ïîñòî�ÿííûõ ïðîäîëüíûõ ïîëåé, ò. å. îãðàíè÷èâàÿñü ëèøüHzz-âçàèìîäåéñòâèåì â ãàìèëüòîíèàíå (1):F 03 (i; j; kjt) = Spnexp(iHzzt)S(2)�kS(1)+i S(1)+j �� exp(�iHzzt)S(2)+kS(1)�i S(1)�jo�� �Sp�S(2)+kS(2)�k� Sp�S(1)�i S(1)+i �2��1 == G0(i; j; k; F jt)G0(i; j; k; Ljt)G0(i; j; k; jt); (37)ãäåG0(i; j; k; F jt) = Yf 6=k 
os�32 �b(1;2)fl + b(1;2)fj � b(2)fk� t� ;

G0(i; j; k; Ljt) == Yl6=i;j �12 
os�12 �b(1)li + b(1)lj � b(1;2)lk � t�++ 12 
os�32 �b(1)li + b(1)lj � b(1;2)lk � t�� ;G0(i; j; k; jt) = �12 + 12 
os h�b(1;2)ik � b(1)ij � ti����12 + 12 
os h�b(1;2)jk � b(1)ij � ti� :Èíäåêñû f; k â �îðìóëå (37) ïðèíèìàþò çíà÷å�íèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå ïîçèöèÿì ÿäåð �òîðà, l,i, j � ëèòèÿ. Äèïîëü-äèïîëüíûå êîý��èöèåíòûfbmn(k)g î÷åâèäíûì îáðàçîì îïðåäåëÿþòñÿ ââåäåí�íûìè âûøå êîý��èöèåíòàìè ãàìèëüòîíèàíà (1) èïðîïîðöèîíàëüíû êîý��èöèåíòàì, ââåäåííûì Ïåð�øàíîì [28℄:b(1;2)fi = A0fi; b(1)li = 2Ali; b(2)jk = 2A00fk:Â ýòîì ïðèáëèæåíèè ðåçóëüòèðóþùèé ñïåêòðêðîññ-ðåëàêñàöèè âîçíèêàåò, åñëè ïðîñóììèðî�âàòü ïî ðåøåòêå âñå òðåõöåíòðîâûå �óíêöèèF 03 (i; j; kjt) è äîìíîæèòü êàæäóþ èç íèõ íà âåñCij=k(C�ij=k +C�ji=k). Çíàê ¾�¿ îçíà÷àåò êîìïëåêñíîåñîïðÿæåíèå. �àçóìååòñÿ, íàëè÷èå ïîïåðå÷íîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ è �ëóêòóàöèé ïîëÿ çàìåíèò êîñèíóñûâ (37) íà ñóùåñòâåííî áîëåå ñëîæíûå êîíñòðóêöèè,ðàçíûå äëÿ ðàçíûõ òðîåê, îäíàêî êà÷åñòâåííîîïèñàííûé âûøå êîððåëÿöèîííûé ý��åêò âèäåí íàïðèìåðå âûðàæåíèÿ (37).627 9*



Â. Å. Çîáîâ, À. À. Ëóíäèí, Î. Å. �îäèîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001Ïðèáëèæåíèå íåêîððåëèðîâàííûõ ëîêàëüíûõ ïî�ëåé îçíà÷àåò, ÷òî â (37) ñëåäóåò ïðåíåáðå÷ü êàê âçàè�ìîäåéñòâèåì ìåæäó ñàìèìè ñïèíàìè i; j; k, òàê è èõâçàèìîäåéñòâèåì ñ îáùèìè ñîñåäÿìè. À ïîñêîëüêó óêàæäîãî èç ñïèíîâ i; j è k â ýòîì ïðèáëèæåíèè ñâîèñîáñòâåííûå ñîñåäè, ïîñòîëüêó ÂÊÔ G0(i; j; k; F jt)è G0(i; j; k; Ljt) ðàñïàäóòñÿ íà ïðîèçâåäåíèÿ îòäåëü�íûõ âêëàäîâ íà ñïèíàõ i; j è k:F 03 (i; j; kjt) = R211(t)R212(t)R22(t)R21(t); (38)ãäå �óíêöèè R��(t) áûëè îïðåäåëåíû âûøå (ñì. òàê�æå Ïðèëîæåíèå Á).Ó÷åò ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèîííûõ ý��åê�òîâ äëÿ îòíîøåíèÿ âòîðûõ ìîìåíòîâ ÂÊÔ (37) è(38) (Ïðèëîæåíèå Á) äàåòÆ =M2=M (n)2 � 0:64�0:86â çàâèñèìîñòè îò îðèåíòàöèè âíåøíåãî ïîëÿ (M (n)2 �âòîðîé ìîìåíò ñ ó÷åòîì îïèñàííûõ âûøå ïîïðàâîê).Êàê âèäíî èç ðèñ. 3, ââåäåíèå ìàñøòàáíîãî ìíîæè�òåëÿ çàìåòíî óëó÷øàåò ñîãëàñèå òåîðåòè÷åñêèõ êðè�âûõ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè.Íàðÿäó ñ èçìåíåíèåì âòîðîãî ìîìåíòà ñïåêòðàîïèñàííûé âûøå êîððåëÿöèîííûé ý��åêò ïðèâåäåòê îñëàáëåíèþ �ëóêòóàöèé ëîêàëüíîãî ïîëÿ, äåéñòâó�þùåãî íà âûäåëåííûé ñïèí â ðåàëüíîé ðåøåòêå [8℄,ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðèáëèæåíèåì áåñêîíå÷íîãî ÷èñëàñîñåäåé. Äëÿ ïîÿñíåíèÿ ýòîãî ý��åêòà ðàññìîòðèìÂÊÔ ïðîäîëüíîé êîìïîíåíòû ëîêàëüíîãî ïîëÿ íàðåøåòêå êîíå÷íîé ðàçìåðíîñòè:hhz(�)i (t)hz(�)i (0)i == 13 X�;j 6=i0S(�) �S(�) + 1��b(��)ij �2 �(�)zj=i(t) ++ 13Xj 6=ik;� 0S(�) �S(�) + 1� b(��)ij b(��)ik �(�)zjk=i(t): (39)Ïåðâîå ñëàãàåìîå â (39) ñîäåðæèò àâòîêîððåëÿöè�îííóþ �óíêöèþ z-ïðîåêöèè ñïèíà j ñîðòà �. Âòî�ðîå ñëàãàåìîå � ïåðåêðåñòíóþ ÂÊÔ äâóõ ñïèíîâ, jè k, îäíîãî ñîðòà �, ïîñêîëüêó �ëèï��ëîï-ïåðåõîäìåæäó ñïèíàìè ðàçíîãî ñîðòà íå ó÷èòûâàåòñÿ. Êî�ñàÿ ÷åðòà â èíäåêñå îçíà÷àåò èñêëþ÷åíèå âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñ âûäåëåííûì ñïèíîì i â îáêëàäêàõ. Âûðàæå�íèå (12) îñíîâíîãî ïðèáëèæåíèÿ òåîðèè ïîëó÷àåòñÿèç (39) ïîñðåäñòâîì èñêëþ÷åíèÿ îãðàíè÷åíèÿ íà âçà�èìîäåéñòâèÿ è îòáðàñûâàíèÿ âòîðîãî ñëàãàåìîãî.

Äëÿ îöåíêè ý��åêòà ðàçëîæèì (39) â ðÿä ïî ñòå�ïåíÿì âðåìåíè:hhz(�)i (t)hz(�)i (0)i = �2��� t2�4��4 �1�S2S21�S3S21 �++�2�� � t2�2���2��4 �1� S03S1S01�O(t4); (40)�2�� = 4(
�~)43a6 S(�) �S(�) + 1�S1;�2�� = 4(
�
�~2)23a6 S(�) �S(�) + 1�S01;ãäå a � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè (ñì. Ïðèëîæåíèå Á).Ñëàãàåìûå S3, S03 õàðàêòåðèçóþò êîððåëÿöèþ âêëà�äîâ â ëîêàëüíîå ïîëå. Îöåíêè âåëè÷èíû êîððåëÿöè�îííîãî ý��åêòà ïî îòíîøåíèþ ê ðåøåòî÷íûì ñóì�ìàì äëÿ âòîðîãî ìîìåíòà ïðèâåäåíû â òàáë. 2, 3.Îáîçíà÷åíèÿ ðåøåòî÷íûõ ñóìì fSig çàèìñòâîâàíûèç ðàáîòû [20℄. Ý��åêò îñëàáëåíèÿ �ëóêòóàöèé ïðî�ùå âñåãî ó÷åñòü, ñîõðàíÿÿ âèä êîððåëÿòîðà ïîëÿ (12)è âîçâîäÿ ÂÊÔ ��z (t) â ñòåïåíü �� ìåíüøóþ åäèíè�öû:g(�)z (t) = �2�� h�(�)z (t)i��+X� �2�� h�(�)z (t)i�� : (41)Ïîêàçàòåëè ñòåïåíè â (41) îïðåäåëèì, ïðèðàâíÿâ êî�ý��èöèåíòû ïðè t2 ðàçëîæåíèÿ â ðÿä ïî ñòåïåíÿìâðåìåíè ÂÊÔ èç (41) è (40):� = �� = 1� S2S21 � S3S21 ; �0 = �� = 1� S03S01S1 :�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïàðàìåòðà îñëàáëåíèÿ �ëóê-òóàöèé ïðèâåäåíû â òàáë. 2.�àñ÷åò ñïåêòðîâ ñ ïîìîùüþ ââåäåíèÿ ìàñøòàá�íîãî ìíîæèòåëÿ Æ è (èëè) ó÷åòà îñëàáëåíèÿ �ëóê-òóàöèé ëîêàëüíîãî ïîëÿ ñ ïîìîùüþ ïîêàçàòåëåé ñòå�ïåíè ¾�¿ ïðàêòè÷åñêè íå óñëîæíÿåò ðàñ÷åòû ïîñðàâíåíèþ ñ ðåøåíèåì èñõîäíîé ñèñòåìû óðàâíåíèé(19). Èç ðèñ. 3 âèäíî, ÷òî ïðè îðèåíòàöèè âíåøíå�ãî ïîëÿ âäîëü íàïðàâëåíèé [110℄ è [111℄ ïðîâåäåííàÿìîäè�èêàöèÿ áàçîâîé òåîðèè ïðèâîäèò ê õîðîøåìóñîãëàñèþ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðåçóëüòàòàìè. Â òîæå âðåìÿ äëÿ îïèñàíèÿ êðûëüåâ ñïåêòðà ïðè îðèåí�òàöèè ïîëÿ âäîëü íàïðàâëåíèÿ [100℄ òåîðèÿ íóæäà�åòñÿ â äàëüíåéøåé êîððåêòèðîâêå, áîëåå äåòàëüíîó÷èòûâàþùåé ïîäðîáíîñòè ñòðîåíèÿ êðèñòàëëà.Êàê ïîêàçàíî â Ïðèëîæåíèè Á, îñíîâíîé âêëàäâ ñêîðîñòü êðîññ-ðåëàêñàöèè äàþò òðîéêè ñïèíîâ(37), â êîòîðûõ äâà ÿäðà ëèòèÿ ñîåäèíåíû ñ �òîðîì.Â ñâîþ î÷åðåäü, ïðè îðèåíòàöèè ïîëÿ âäîëü [100℄ â628



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001 Î �îðìå ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ßÌ� : : :Òàáëèöà 2. Ïàðàìåòðû îñëàáëåíèÿ �ëóêòóàöèé ëîêàëüíîãî ïîëÿ è îòíîøåíèÿ ðåøåòî÷íûõ ñóìì, èñïîëüçîâàííûåïðè åãî îöåíêàõÂåëè÷èíà H0 k [100℄ H0 k [110℄ H0 k [111℄�ÖÊ �ÖÊ0 �ÖÊ �ÖÊ0 �ÖÊ �ÖÊ0S2=S21 0.068 � 0.225 � 0.066 �S02=S021 � 0.239 � 0.182 � 0.126S3=S21 0.226 � 0.099 � 0.144 �S03=S01S1 � 0.071 � 0.087 � 0.288� 0.71 � 0.68 � 0.79 ��0 � 0.93 � 0.91 � 0.71Òàáëèöà 3. Ïàðàìåòð óìåíüøåíèÿ âòîðîãî ìîìåíòà âñëåäñòâèå êîððåëÿöèîííûõ ý��åêòîâ è âåëè÷èíû ðåøå-òî÷íûõ ñóìì, èñïîëüçîâàííûõ ïðè åãî îöåíêåÂåëè÷èíà H0 k [111℄ H0 k [110℄ H0 k [100℄C 1.14 1.35 2.35C 0 20.71 2.74 0.0742E 5.276 5.70 7.708S003 =S021 0.0378 0.148 0.0499S0003 =S021 0.741 0.179 �0:0410Æ 0.73 0.64 0.86ðåøåòî÷íîé ñóììå (Á.3) ãëàâíûé âêëàä ïðîèñòåêàåòîò òåõ òðîåê áëèæàéøèõ ñîñåäåé, ó êîòîðûõ âçàèìî�äåéñòâèå B0ik íàïðàâëåíî âäîëü îñè [100℄, à âçàèìî�äåéñòâèå C 0kj � âäîëü äèàãîíàëè êóáà. Ïðè îðèåí�òàöèè ïîëÿ âäîëü [100℄ ëîêàëüíîå ïîëå îò ÿäåð äðó�ãîãî ñîðòà âî ìíîãî ðàç ïðåâîñõîäèò ãîìîÿäåðíûéâêëàä. Â ãåòåðîÿäåðíîì âçàèìîäåéñòâèè 98% âêëàäàâî âòîðîé ìîìåíò îáåñïå÷èâàåòñÿ âçàèìîäåéñòâèåìñ øåñòüþ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè. Ïîýòîìó ãëàâíûéêîððåëÿöèîííûé ý��åêò â (37) ñîñòîèò â èçúÿòèèèç (38) ãåòåðîÿäåðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñî ñïèíàìèòðîéêè. Â ñâÿçè ñ èçëîæåííûì âûðàæåíèå (38) çà�ìåíèì íàF3(t) = R211(t)R012(t)R�(t)R22(t)R021(t): (42)Ìîäè�èöèðîâàííûå �óíêöèè fR(t)g îïðåäåëåíû íè�æå (ñì. �îðìóëû (43), (45), (47)). Äëÿ ãîìîÿäåðíûõâêëàäîâ â ïðîäîëüíóþ êîìïîíåíòó ëîêàëüíîãî ïî�ëÿ ïî-ïðåæíåìó ñîõðàíèì ÂÊÔ â �îðìå (17). Äëÿâêëàäà ÿäåð ëèòèÿ â ëîêàëüíîå ïîëå íà �òîðå çàìå�

íèì êîìïîíåíòó G(2)(t), îáóñëîâëåííóþ ïåðåêðåñò�íûì âçàèìîäåéñòâèåì, íà ïðîèçâåäåíèÿ âêëàäîâ øå�ñòè ñîñåäåé (â äóõå �îðìóëû (24)) è èñêëþ÷èì èçýòîãî ïðîèçâåäåíèÿ ¾çàïðåùåííûå¿ âêëàäû. Ïîëó�÷èìR021(t) = (1=2)5 [F11(t) + F13(t)℄4 (F21 + F23): (43)Äëÿ ðàñ÷åòà ÂÊÔ fFql(t)g èç (39) (ãäå q = 2 äëÿ ñïè�íîâ, ìåæúÿäåðíûé âåêòîð êîòîðûõ, ñîåäèíÿþùèéèõ ñ âûäåëåííûì ñïèíîì, ïàðàëëåëåí âíåøíåìó ïî�ëþ (èõ äâà) è q = 1 äëÿ ñïèíîâ ñ ïåðïåíäèêóëÿðíûìâåêòîðîì (èõ ÷åòûðå); l=2 = 1=2 èëè 3/2 � ñïèíîâàÿïðîåêöèÿ) èñïîëüçóåì óðàâíåíèÿ âèäà (15):_Fql = �q2l2m2 tZ0 �(1)z (t� t0)Fql(t0)dt0;Fql(0) = 1; (44)m2 = ��221=60 � ïåðåíîðìèðîâàííûé â � ðàç êîý��629



Â. Å. Çîáîâ, À. À. Ëóíäèí, Î. Å. �îäèîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001�èöèåíò äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, âûðà�æåííûé ÷åðåç âòîðîé ìîìåíò.Âî âêëàäå ÿäåð �òîðà â ëîêàëüíîå ïîëå íà ÿäðàõëèòèÿ èñêëþ÷åíèþ ïîäëåæèò âêëàä â ëîêàëüíîå ïî�ëå ÿäðà, áëèæàéøåãî ê îäíîìó èç ÿäåð ëèòèÿ (ÿäðîëèòèÿ, íàõîäÿùååñÿ íà ïðîòèâîïîëîæíîì êîíöå äèà�ãîíàëè êóáà, èìååò ñîáñòâåííîå íåçàâèñèìîå îêðóæå�íèå). Ïîëó÷àåòñÿ âûðàæåíèåR012(t) = L32(t)L81(t); (45)ãäå _Lq(t) = �q2b2 tZ0 �(2)zq (t� t0)Lq(t0)dt0;b = �212=12: (46)Êàê óæå îòìå÷àëîñü â ðàçä. 3, óðàâíåíèÿ(43)�(46) ïîçâîëÿþò àäåêâàòíî ó÷åñòü �ëóêòóà�öèè ïðîäîëüíîãî ëîêàëüíîãî ïîëÿ, óøèðÿþùèåêîìïîíåíòû áèíîìèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ (24), èïîëó÷èòü, â ÷àñòíîñòè, ýêñïîíåíöèàëüíîå êðûëîñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ ßÌ�. Â ïðèáëèæåíèè ïî�ñòîÿííûõ ëîêàëüíûõ ïîëåé ÂÊÔ fFql(t); Lq(t)g �îáû÷íûå êîñèíóñû (�óðüå-îáðàçû êîìïîíåíò áè�íîìèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ), R�(t) � ïðîñòî�óíêöèè G0(i; j; k; jt), åñëè äëÿ ïðîñòîòû îñòàâèòüòîëüêî ñèëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ñîñåäíèõ ëèòèÿ è�òîðà:R�(t) � 0:5 �1 + 
os�q(4=3)�212t�� : (47)Àâòîêîððåëÿöèîííûå �óíêöèè �(�)0 (t) èç (19), (36)ïî �îðìå î÷åíü áëèçêè ê àíäåðñîíîâñêèì ÂÊÔ (17),ëèøü îòëè÷àÿñü îò íèõ ïî øèðèíå ñïåêòðà íà 1/4äîëþ ìàëîãî ãîìîÿäåðíîãî âêëàäà âî âòîðîé ìî�ìåíò. Äëÿ óïðîùåíèÿ ðàñ÷åòà ìîæíî çàìåíèòü ÂÊÔ�(�)0 (t) â (36) íà àíäåðñîíîâñêèå �óíêöèè (43), (45),(47) ñ ïîäïðàâëåííûì âòîðûì ìîìåíòîì.Òàêèì îáðàçîì, ïðèõîäèì ê óðàâíåíèþ (42). Îò�ìåòèì, ÷òî åñëè áû ý��åêò ïðîñòðàíñòâåííîé êîððå�ëÿöèè â (43) íå áûë áû ó÷òåí, ýòî óðàâíåíèå î÷åâèä�íûì îáðàçîì òðàíñ�îðìèðîâàëîñü áû â (38). �åçóëü�òàòû ðàñ÷åòà ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3â. Êàê âèäíî èçðèñóíêà, ïðè îðèåíòàöèè [100℄ ýêñïåðèìåíòàëüíûéñïåêòð íà êðûëå óáûâàåò ãîðàçäî ðåç÷å, ÷åì òåîðåòè�÷åñêèé. Ñïåöè�èêà âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè ýòîé îðèåí�òàöèè ñîñòîèò â òîì (ñì. òàáë. 1), ÷òî ãåòåðîÿäåðíîåâçàèìîäåéñòâèå âî ìíîãî ðàç ïðåâîñõîäèò ãîìîÿäåð�íîå. Ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò ïðåäñòàâëÿåòñÿ òåì áî�ëåå íåîæèäàííûì, ÷òî ïðèáëèæåíèå äàæå ïîñòîÿí�íûõ ïðîäîëüíûõ ëîêàëüíûõ ïîëåé (37) (ò. å. ïî ñóùå�ñòâó èñïîëüçîâàíèå áèíîìèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ

äëÿ îïèñàíèÿ ñïåêòðà) ïëîõî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðè�ìåíòîì, äàâàÿ áîëåå øèðîêèé ñïåêòð. Ïî-âèäèìîìó,ñïåêòð ïðè ýòîé îðèåíòàöèè ïðèîáðåòàåò ñâîéñòâàíåîäíîðîäíî óøèðåííîãî. Êðîññ-ðåëàêñàöèÿ íà êðû�ëå ïðîèñõîäèò ÷åðåç íåìíîãèå ðåçîíàíñíûå òðîé�êè, à çàìåäëåíèå ñâÿçàíî ñ íåäîñòàòî÷íîé ñêîðî�ñòüþ ñïåêòðàëüíîé äè��óçèè îñíîâíîé ìàññû ÿäåðê ýòèì òðîéêàì.5. Ê�ÎÑÑ-ÏÎËß�ÈÇÀÖÈß Â LiFÏðîöåññû îäíîñïèíîâîé êðîññ-ðåëàêñàöèè,èìåíóåìûå îáû÷íî êðîññ-ïîëÿðèçàöèåé, ýêñïåðè�ìåíòàëüíî èçó÷åíû, ïîæàëóé, íàèáîëåå îáñòîÿ�òåëüíî [7; 32�36℄. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ñîçäàòüóñëîâèÿ äëÿ åå íàáëþäåíèÿ ñóùåñòâåííî ïðîùå,÷åì, ñêàæåì, äëÿ òðåõñïèíîâîé êðîññ-ðåëàêñàöèè.Êàê ïðàâèëî, êðîññ-ïîëÿðèçàöèÿ íàáëþäàåòñÿ âîâðàùàþùåéñÿ ñèñòåìå êîîðäèíàò. Äëÿ åå íàáëþ�äåíèÿ èñïîëüçóåòñÿ êðèñòàëë, ñîäåðæàùèé èçîòîïÿäðà (èìåþùèé ìàëóþ åñòåñòâåííóþ ðàñïðîñòðàíåí�íîñòü) ñ íåíóëåâûì ìàãíèòíûì ìîìåíòîì. Â ðàáî�òå [34℄ èññëåäîâàí ïðîöåññ êðîññ-ïîëÿðèçàöèè ìåæ�äó ÿäðàìè ðåäêîãî èçîòîïà 6Li è äèïîëü-äèïîëüíûìðåçåðâóàðàì ÿäåð 7Li è 19F, âûçûâàåìûé âçàèìîäåé�ñòâèåì (3). Íàïðàâèâ îñü êâàíòîâàíèÿ ñïèíîâ 6Liâäîëü çàïèðàþùåãî ïîëÿ (îñè x âðàùàþùåéñÿ ñèñòå�ìû êîîðäèíàò), äëÿ âîçìóùåíèÿ ïîëó÷èìV � = 12X� Xk;m b(�;�)km S(�)�k S(�)zm : (48)Ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøîé àìïëèòóäå çàïèðàþùåãîïîëÿ, 
3H1 �p�231 +�232 (èíäåêñ 3 íóìåðóåò ÿäðà6Li), ñêîðîñòü ïðîöåññà îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèÿ�ìè (30), (31) ñ âîçìóùåíèåì (48), ! = 
3H1 èA = �(�231 + �232). Êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ F (t)â ýòîì ñëó÷àå â ñîîòâåòñòâèè ñ �îðìóëîé (39) âûðà�æàåòñÿ ÷åðåç êîððåëÿöèîííóþ �óíêöèþ ïðîäîëüíî�ãî ëîêàëüíîãî ïîëÿ íà ñïèíå 6Li.Òàêèì îáðàçîì, ïðåíåáðåãàÿ ðåøåòî÷íûìè ñóì�ìàìè ñ ïåòëÿìè (d!1), íàõîäèìF (t) = �212�(2)z (t) + �211�(1)z (t)�212 +�211 : (49)Â ðåàëüíîé ðåøåòêå LiF ïðè îðèåíòàöèè [111℄ ïåòëè,à çíà÷èò, è ïåðåêðåñòíûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèèâíîñÿò çàìåòíûé âêëàä (ñì. òàáë. 2). Ïðåäñòàâëåíèåî âåëè÷èíå ýòîãî âêëàäà ìîæíî ïîëó÷èòü èç ðàçëî�æåíèÿ (40).Ïîïðàâêó, âîçíèêàþùóþ îò ïåðåêðåñòíîé ÂÊÔ,íåñëîæíî ó÷åñòü äëÿ äàëåêîãî êðûëà ñïåêòðà �óíê�öèè (49), îïðåäåëÿåìîãî áëèæàéøåé îñîáîé òî÷êîé630



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001 Î �îðìå ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ßÌ� : : :íà îñè ìíèìîãî âðåìåíè [2℄. Ýòà îñîáåííîñòü ÿâëÿ�åòñÿ îáùåé äëÿ âñåõ ÂÊÔ, ñâÿçàííûõ óðàâíåíèÿìè(19). �ëàâíûå ÷àñòè ÂÊÔ â åå îêðåñòíîñòè îïðåäå�ëÿþòñÿ êîý��èöèåíòàìè [2℄�(�)z=k � Cz�(�0 + it)�� ;�(�)zij=k � � (b(�)ij )2Cz�Pj (b(�)ij )2(�0 + it)�� : (50)Âåëè÷èíû Cz�, �0 è �� îïðåäåëåíû â [2℄ (òàáë. 2).Âèä êîý��èöèåíòîâ â ïðàâûõ ÷àñòÿõ �îðìóë (50)ñëåäóåò èç óðàâíåíèé äëÿ ýòîé �óíêöèè è, êàê ëåã�êî ïðîâåðèòü, óäîâëåòâîðÿþò òðåáîâàíèþ ñîõðàíå�íèÿ ïîëíîé z-ïðîåêöèè ñóììàðíîãî ñïèíà:�(�)z (t) +Xj �(�)zij=k(t) = 1:Ïîäñòàíîâêà (50) â (39) è (31) äàåòf(!) � exp(��0j!j)�212+�211 ��212Cz2j!j�2�1�(�2) �1� S03S1S01�++ �211Cz1j!j�2�1�(�1) �1� S2S21 � S3S21 �� : (51)Óìåíüøåíèå êîý��èöèåíòîâ âåäåò ê ïîíèæåíèþêðûëà ïî ñðàâíåíèþ ñ èäåàëèçèðîâàííûì ñëó÷àåìðåøåòêè áåñêîíå÷íîé ðàçìåðíîñòè. Îäíàêî íàáëþ�äàåìûå ðåçóëüòàòû àñèìïòîòè÷åñêîé �îðìóëîé (51)ïîëíîñòüþ íå îïèñûâàþòñÿ, ïîñêîëüêó ýêñïåðèìåíòåùå íå ïðîäâèíóëñÿ â ÷àñòîòíóþ îáëàñòü, îòâå÷àþ�ùóþ äàëåêîìó êðûëó ñïåêòðà. Â ñâÿçè ñ ýòèì äëÿðàñ÷åòà ñïåêòðà, êàê è â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå (ñì.(41)), ñîõðàíèì äëÿ F (t) âûðàæåíèå (49) â âèäå ñóì�ìû àâòîêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé �(�)z (t), âîçâåäåí�íûõ â ñòåïåíü �� < 1. Åñëè îïðåäåëèòü �� ïî ïåðâî�ìó ÷ëåíó ðàçëîæåíèÿ (40) ïî ñòåïåíÿì âðåìåíè, òîïîëó÷èì çíà÷åíèÿ ��, ïðèâåäåííûå â òàáë. 2. Êàêâèäíî èç ðèñ. 5, ñîãëàñèå ìåæäó òåîðèåé è ýêñïåðè�ìåíòîì äëÿ êðûëà ñïåêòðà ïîëó÷àåòñÿ õîðîøèì.Òåì íå ìåíåå ïðè óìåíüøåíèè àìïëèòóäû çà�ïèðàþùåãî ïîëÿ äî çíà÷åíèé, ñðàâíèìûõ ñ ïðî�äîëüíûìè ëîêàëüíûìè ïîëÿìè íà 6Li, â ýêñïåðè�ìåíòå íàáëþäàåòñÿ çàìåòíîå óìåíüøåíèå ñêîðîñòèêðîññ-ïîëÿðèçàöèè ïî ñðàâíåíèþ ñ ðåçóëüòàòîì, ñëå�äóþùèì èç òåîðèè âîçìóùåíèé. Âåðîÿòíî ýòî ñâÿçà�íî ñ òåì, ÷òî â ñëàáûõ ïîëÿõ íå âñå âîçìóùåíèå, àòîëüêî åãî ÷àñòü âûçûâàåò êðîññ-ïîëÿðèçàöèîííûåïåðåõîäû. Äåëî â òîì, ÷òî ïðè âðåìåíàõ ïîðÿä�êà T2 ñïèí 6Li âðàùàåòñÿ âîêðóã äåéñòâóþùåãî íà
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�èñ. 5. Êðûëî ñïåêòðà êðîññ-ïîëÿðèçàöèè â LiF ïðèîðèåíòàöèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ âäîëü íà-ïðàâëåíèÿ [111℄. Òî÷êè � ýêñïåðèìåíò [34℄. Êðèâûå1 � �óðüå-ñïåêòð �îðìóëû (49) ïðè ðàñ÷åòå èñêî-ìûõ ÂÊÔ ñ ïîìîùüþ ñèñòåìû (19); 2 (ïðàêòè÷åñêèïîëíîñòüþ ñëèâàåòñÿ ñ 1 ), 3, 4 � òî æå ñàìîå, ÷òîè 1, íî ñ ìàñøòàáíûìè �àêòîðàìè Æ = 1 (2 ), 0.95(3 ), 0.7 (4 ) è ïàðàìåòðàìè � = 0:79, �0 = 0:71 (2 ),� = �0 = 1 (3 ), � = �0 = 0:44 (4 )íåãî ý��åêòèâíîãî ïîëÿ, ñêëàäûâàþùåãîñÿ èç ïî�ëÿ H1, íàïðàâëåííîãî âäîëü îñè x âðàùàþùåéñÿñèñòåìû êîîðäèíàò, è ëîêàëüíîãî ïîëÿ, íàïðàâëåí�íîãî âäîëü îñè z. Ñîîòâåòñòâóþùèå ïåðåõîäíûå îñ�öèëëÿöèè íàìàãíè÷åííîñòè õîðîøî èçâåñòíû [37℄.Ïîñëå óñòàíîâëåíèÿ êâàçèðàâíîâåñèÿ ñïèí 6Li íà�ïðàâëåí âäîëü ý��åêòèâíîãî ïîëÿ, îáðàçóþùåãî ñîñüþ z óãîë ìåíüøèé 90Æ. Ïîýòîìó ïåðåâîðîòû ñïè�íà 6Li âûçûâàåò íå âñå ëîêàëüíîå ïîëå, à òîëüêîåãî ÷àñòü, ïåðïåíäèêóëÿðíàÿ ý��åêòèâíîìó ïîëþ.Ñëåäóåò, îäíàêî, îáðàòèòü âíèìàíèå íà òî, ÷òî ëî�êàëüíîå ïîëå ñêëàäûâàåòñÿ èç êîìïîíåíò, ñîçäàâàå�ìûõ ÿäðàìè 19F è 7Li. Êàê âèäíî èç òàáë. 1, ïîëåîò ÿäåð 19F ïî âåëè÷èíå ìåíüøå, ÷åì ïîëå îò 7Li(�212 < �211), íî èçìåíÿåòñÿ âî âðåìåíè îíî çíà÷è�òåëüíî áûñòðåå (�211 � �222). Áûñòðî �ëóêòóèðó�þùåå ïîëå, ñîçäàâàåìîå ÿäðàìè �òîðà, íå ó÷àñòâó�åò â îáðàçîâàíèè ý��åêòèâíîãî ïîëÿ è íå âåäåò êîñëàáëåíèþ âçàèìîäåéñòâèÿ (êàê ýòî è ïðîèñõîäèëîâ ýêñïåðèìåíòàõ [7℄ äëÿ CaF2). Â òî æå âðåìÿ ïî�ëå, ñîçäàâàåìîå ñïèíàìè 7Li, ìîæåò ïðèâåñòè ê îá�ñóæäàåìîìó ý��åêòó.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî äëÿ ìîäåëüíûõ ðå�øåòîê áåñêîíå÷íîé ðàçìåðíîñòè ðàçâèòûé îáùèé631



Â. Å. Çîáîâ, À. À. Ëóíäèí, Î. Å. �îäèîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001ïîäõîä � ñòðîãàÿ ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ òåîðèÿ. Äëÿðåàëüíûõ æå ñèñòåì òåîðèÿ ÿâëÿåòñÿ ïðèáëèæåíè�åì ñàìîñîãëàñîâàííîãî ãàóññîâà �ëóêòóèðóþùåãîëîêàëüíîãî ïîëÿ. Ïðîâåäåííàÿ êîððåêòèðîâêà îá�ùåé òåîðèè ïîçâîëèëà ïåðåéòè ê ðåàëüíûì òðåõ�ìåðíûì ðåøåòêàì, ïðè÷åì ó÷åò âû÷èñëåííûõ ïðèêîððåêòèðîâêå ïîïðàâîê ïîçâîëèë àäåêâàòíî îïè�ñàòü ïðàêòè÷åñêè âñå êëàññè÷åñêèå ýêñïåðèìåíòûäëÿ êðèñòàëëîâ LiF ñ ãåòåðîÿäåðíîé ñïèíîâîé ñè�ñòåìîé. Ïî-âèäèìîìó, ëèøü îïèñàíèå ñïåêòðîâ òðåõ�ñïèíîâîé êðîññ-ðåëàêñàöèè ïðè îðèåíòàöèè ïîëÿâäîëü [100℄ íóæäàåòñÿ â äîïîëíèòåëüíîì óòî÷íåíèè.Ïðèíöèïèàëüíàÿ îòëè÷èòåëüíàÿ îñîáåííîñòüïîäõîäà, ïðåäñòàâëåííîãî â íàñòîÿùåé ðàáîòå, ñî�ñòîèò òàêæå â òîì, ÷òî âñå ðåçóëüòàòû, íåîáõîäèìûåäëÿ îïèñàíèÿ (ïî êðàéíåé ìåðå êà÷åñòâåííîãî, àïðè íåáîëüøîé êîððåêòèðîâêå è êîëè÷åñòâåííîãî),ñïåêòðîâ ÂÊÔ êàê ðàññìîòðåííûõ âûøå, òàê è ëþ�áûõ äðóãèõ ïîäîáíûõ èì íåïîñðåäñòâåííî ñëåäóþòèç òåîðèè áåç êàêèõ-ëèáî äîïîëíèòåëüíûõ ïðåä�ïîëîæåíèé. Òàêèì îáðàçîì, òåîðèÿ îêàçûâàåòñÿçàìêíóòîé. Ïðåäëîæåííàÿ òåîðèÿ íà îáùåé îñíîâåñâîäèò â åäèíîå öåëîå ñïåêòðû ÂÊÔ, íàáëþäàåìûåðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè, ïðåäñêàçûâàÿ ýêñïîíåíöè�àëüíûé ñïàä íà êðûëå ñ îáùèì ïîêàçàòåëåì äëÿâñåõ ÂÊÔ äàííîãî êðèñòàëëà.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�îññèéñêîãî �îíäà �óíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé(ïðîåêòû 98-03-33176 è 99-02-18214).Àâòîðû ïðèçíàòåëüíû Â. Â. Åðåìèíó è Â. Î. Çà�âåëüñêîìó çà ïîìîùü â îáðàáîòêå ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ ðåçóëüòàòîâ èç ðàáîòû [28℄, Ô. Ñ. Äæåïàðîâóè Ñ. Â. Ñòåïàíîâó çà ïðåäîñòàâëåííûå ýêñïåðèìåí�òàëüíûå �-ßÌ� ñïåêòðû, Ô. Ñ. Äæåïàðîâó, ïðåä�âàðèòåëüíî îçíàêîìèâøåìóñÿ ñ ÷àñòüþ ðàáîòû, çàñäåëàííûå ïîëåçíûå çàìå÷àíèÿ, Ì. À. Ïîïîâó çà ïî�ìîùü ïðè ðàñ÷åòàõ ðåøåòî÷íûõ ñóìì (òàáë. 3).Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ ÀÏðèâåäåì ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ �óíêöèè ïàìÿ�òè óðàâíåíèÿ (28) ïðè ðàçëè÷íûõ îðèåíòàöèÿõ ïî�ñòîÿííîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ âäîëü êðèñòàëëîãðà�è�÷åñêèõ îñåé, èñïîëüçîâàííûå ïðè ðàñ÷åòàõ.ßäðà �òîðàH0 k [100℄:G(2)(t) = R21(t)R22(t); R22(t) exp���2�222t2=2	 ;

R21 = �12 
os 6mt+ 12 
os 2mt�2 ���12 
os 3mt+ 12 
osmt�4 exp��12(1� d0)�221t2� ;k4 = 9S38S21 = 0:23 � 98 ; m2 = d0�22160 ;d0 = 0:98 � äîëÿ âî âòîðîì ìîìåíòå âûäåëåííûõøåñòè ñîñåäåé. Çäåñü è íèæå ñîîòâåòñòâóþùèå äè�ïîëü-äèïîëüíûå êîý��èöèåíòû âûðàæåíû â äîëÿõâòîðîãî ìîìåíòà èç òàáë. 1.H0 k [110℄: G(2)(t) = R21(t)R22(t);R22(t) = 
os2Mt 
os2 2Mt exp��12(1� d
)�2�222t2� ;M2 = �2d
�222=10; d
 = 0:81;R21 = �12 
os 3mt+ 12 
osmt�4 ���12 
os 6mt+ 12 
os 2mt�2 exp��12(1� d0)�221t2� ;m2 = d0�22160 ; k4 = 98 � 0:1; d = 0:85:H0 k [111℄: G(2)(t) = R21(t)R22(t);R21 = �12 
os 3mt+ 12 
osmt�6 ���12 
os 9mt+12 
os 3mt�2 exp��12(1�d0)�221t2� ;R22 = exp���2�222t22 � ; m2 = d0�221120 ;k4 = 98 � 0:14; d0 = 0:64:ßäðà ëèòèÿH0 k [100℄: G(1)(t) = R12(t)R11(t);R12(t) = 
os2 2bt 
os4 bt exp��12(1� d0)�212t2� ;R11 = exp���2�211t22 � ; b2 = d0�21212 ;632



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001 Î �îðìå ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ßÌ� : : :k4 = 98 � 0:23; d0 = 0:98:H0 k [110℄: G(1)(t) = R12(t)R11(t);R12(t) = 
os2 2bt 
os4 bt exp��12(1� d0)�212t2� ;b2 = �212d012 ; d0 = 0:85;R11 = �12 
os 3Mt+ 12 
osMt�2 ���12 
os 6Mt+12 
os 2Mt�2 exp��12(1�d
)�211�2t2� ;M2 = �2d
�21150 ; k4 = 98 � 0:1; d
 = 0:81:H0 k [111℄: G(1)(t) = R12(t)R11(t);R12(t) = 
os2 3bt 
os6 bt exp��12(1� d0)�212t2� ;R11(t) = exp���211�2t22 � ;b2 = d0�21224 ; k4 = 98 � 0:14; d0 = 0:65:Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ ÁÂ ðàáîòå [20℄ áûë ðàññ÷èòàí ðÿä ðåøåòî÷íûõñóìì, âàæíûõ äëÿ ïîíèìàíèÿ ïðîöåññîâ ñïèí-ñïè-íîâîé ðåëàêñàöèè, ïðîòåêàþùèõ ïîä âëèÿíèåì ãî�ìî- è ãåòåðîÿäåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé, îïèñûâàåìûõäèïîëü-äèïîëüíûì ãàìèëüòîíèàíîì (1):S1 = 14Xj (1� 3 
os2 �ij)2� arij �6 ;S01 = 14Xj0 (1� 3 
os2 �ij0 )2� arij0 �6 ;S2 = 116Xj (1� 3 
os2 �ij)4� arij �12 ;S02 = 116Xj0 (1� 3 
os2 �ij0 )4� arij0 �12 ; (Á.1)

S3 = 116Xj;k (1� 3 
os2 �ij)2(1� 3 
os2 �ik)�� (1� 3 
os2 �jk)� arij �6 � arik�3 � arjk�3 ;S03 = 116Xj;k0 (1� 3 
os2 �ij)2(1� 3 
os2 �ik0 )�� (1� 3 
os2 �jk0 )� arij�6� arik0 �3� arjk0 �3 ;a � ïàðàìåòð ðåøåòêè. Äëÿ èíòåðåñóþùåãî íàñêðèñòàëëà LiF èíäåêñ ñóììèðîâàíèÿ â âûðàæå�íèÿõ äëÿ Si èç ñóìì (Á.1) ñîîòâåòñòâóåò óçëàì�ÖÊ-ðåøåòêè, çàíÿòûì ñïèíàìè îäíîãî ñîðòà, à äëÿS0i � �ÖÊ0-ðåøåòêè ñïèíîâ äðóãîãî ñîðòà. Çäåñü èäàëåå ñîõðàíåíû îáîçíà÷åíèÿ ðàáîòû [20℄. Ïîñêîëü�êó â �îðìóëû äëÿ êðîññ-ðåëàêñàöèè (íàïðèìåð,(33)) âõîäèò è íåñåêóëÿðíîå âçàèìîäåéñòâèå, íàì ïî�íàäîáÿòñÿ ðåøåòî÷íûå ñóììû ñ èíîé óãëîâîé çàâè�ñèìîñòüþ:C = 94S1 Xj sin2 �ij 
os2 �ij � arij �6 ;C 0 = 94S1 Xj0 sin2 �ij0 
os2 �ij0  ar0ij!6 ;E = 94S1 Xj sin4 �ij � arij �6 ;S0003 = 116C 0 Xj0;k0 9 sin2 �ij0 
os2 �ij0 �� (1� 3 
os2 �ik0)(1� 3 
os2 �j0k0)��� arij0 �6� arik0 �3� arj0k0 �3 ;
(Á.2)

à òàêæå ñóììàS003 = 116 Xj0;k0(1� 3 
os2 �ij0 )2(1� 3 
os2 �ik0 )�� (1� 3 
os2 �j0k0)� arij0 �6� arik0 �3� arj0k0 �3 ;õîòÿ è èìåþùàÿ ïðåæíþþ óãëîâóþ çàâèñèìîñòü, íîíå ïðèâåäåííàÿ â [20℄. Ýòè ðåøåòî÷íûå ñóììû áû�ëè ðàññ÷èòàíû ïî äåñÿòè êîîðäèíàöèîííûì ñ�åðàì(213 ñîñåäÿì) è ïðèâåäåíû â òàáë. 3.Òðåõñïèíîâîå âçàèìîäåéñòâèå â (33) ïðåäñòàâ�ëÿåò ñîáîé ñóììû äâóõ ñëàãàåìûõ ñ êîý��èöèåí�òàìè �ik=j è �ik=j , ðàçëè÷àþùèìèñÿ êà÷åñòâåííîïî ïîëîæåíèþ ÿäðà �òîðà: Li�F�Li è F�Li�Li. Ñ633



Â. Å. Çîáîâ, À. À. Ëóíäèí, Î. Å. �îäèîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001ïîìîùüþ ïðèâåäåííûõ âûøå çíà÷åíèé ðåøåòî÷�íûõ ñóìì îöåíèì îòíîøåíèå óêàçàííûõ âûøåâêëàäîâ â êâàäðàò ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòàêðîññ-ðåëàêñàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èç (30) äëÿïðèâåäåííûõ êîí�èãóðàöèé ëèòèÿ è �òîðà. Òà�êèì îáðàçîì, íàéäåì 2.7 ïðè H0 k [100℄, 6.3 ïðèH0 k [110℄ è 1.4 ïðè H0 k [111℄. Ñëåäîâàòåëüíî,íàèáîëüøèé âêëàä â ñêîðîñòü êðîññ-ðåëàêñàöèè äà�åò êîí�èãóðàöèÿ Li�F�Li. Ýòîò âêëàä â (30) ïðîïîð�öèîíàëåí ðåøåòî÷íîé ñóììå:W =Xi6=j jB0ikC 0jk j2 == 14~4�412C 0 �Xi jB0ikC 0ikj2: (Á.3)�åøåòî÷íàÿ ñóììà ñ îäíèì ñóììèðîâàíèåì â (Á.3)

ìíîãî ìåíüøå ïåðâîãî ñëàãàåìîãî, è ìû áóäåì ïðå�íåáðåãàòü åé.Äëÿ âêëàäà (Á.3) îöåíèì óìåíüøåíèå âòîðîãî ìî�ìåíòà ñïåêòðà êðîññ-ðåëàêñàöèè â ïðèáëèæåíèè ïî�ñòîÿííûõ ëîêàëüíûõ ïîëåé. Âîçüìåì êîý��èöèåíòïðè t2=2 â ðàçëîæåíèè êîñèíóñîâ â (37), äîìíîæèìåãî íà jB0ikC 0jk j2 è ïðîñóììèðóåì ïî èíäåêñàì i èj. Ó íàñ ïîëó÷èòñÿ áîëüøîå êîëè÷åñòâî ðåøåòî÷íûõñóìì, ðàçëè÷àþùèõñÿ ñõåìîé ñâÿçåé. Äëÿ íàãëÿäíî�ãî èõ èçîáðàæåíèÿ ïåðåéäåì ê ãðà�è÷åñêîìó ïðåä�ñòàâëåíèþ. Óçåë, çàíÿòûé ëèòèåì, îáîçíà÷èì òî÷�êîé, à çàíÿòûé �òîðîì � êðóæêîì. Ñâÿçè b(�)ik , b(�;�)ikè B0ik = �4b(�;�)ik áóäåì óêàçûâàòü ñ ïîìîùüþ ñïëîø�íîé ëèíèè, C 0jk � øòðèõîâîé. Â ýòèõ îáîçíà÷åíèÿõâêëàä ñëàãàåìûõ áåç ïåòåëü èìååò âèä
+ + + 12 .+ + ++T = (Á.4)Äëÿ ñëàãàåìûõ ñ ïåòëåé èç òðåõ óçëîâ íàéäåì

� 2P2 = �2 .� 2P1 = �2 , (Á.5)
Ñëàãàåìûìè ñ ïåòëÿìè èç ÷åòûðåõ óçëîâ áóäåì ïðå�íåáðåãàòü. Âûðàçèì ñëàãàåìûå, ïðèâåäåííûå â âû�ðàæåíèè (Á.4), ÷åðåç ââåäåííûå âûøå ðåøåòî÷íûåñóììû:T = 14�212~4C 0(�222 + 2�211 + 2�212 +�221)���212 4S02S021 ; (Á.6)ãäå ïîñëåäíåå ñëàãàåìîå � ñóììà ïîñëåäíåé äèàãðàì�ìû â (Á.4) è êîìïåíñèðóþùèõ ïîïðàâîê, âîçíèêàþ�ùèõ ïðè ïðåîáðàçîâàíèè ðåøåòî÷íûõ ñóìì ê ïåðâîéè ïðåäïîñëåäíåé äèàãðàììàì. Äðóãèìè êîìïåíñèðó�

þùèìè ïîïðàâêàìè áóäåì ïðåíåáðåãàòü âñëåäñòâèåèõ ìàëîñòè.Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì íàõîäèìP1 = 12�612C 0 �
2
1 + 5
1
2 � S003S021 ;P2 = 12�612C 0 �
2
1 + 5
1
2 � S0003S021 : (Á.7)Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, â ïðåäåëå fZ; dg ! 1 êîððå�ëÿöèè èñ÷åçàþò. Â ýòîì ïðåäåëå îáðàùàþòñÿ â íóëüîòíîøåíèÿ S02=S021, S003 =S021, S0003 =S021, è äðóãèå èì ïî-634



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 3 (9), 2001 Î �îðìå ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ßÌ� : : :äîáíûå. Òàêèì îáðàçîì, â îòñóòñòâèå êîððåëÿöèèèìååìT1 = 14�212~4C 0(�222 + 2�211 + 2�212 +�221): (Á.8)Èñêîìûé êîý��èöèåíò Æ, îïèñûâàþùèé óìåíü�øåíèå âòîðîãî ìîìåíòà âñëåäñòâèå êîððåëÿöèîííûõý��åêòîâ, ðàâåí îòíîøåíèþ ñóììû âêëàäîâ (Á.6) è(Á.7) ê (Á.8). Òàêèì îáðàçîì, íàõîäèì (ñì. òàáë. 3):Æ = 1�� �4S022S021 +2�
2
1+5
1
2 �� S003S021+S0003S021���212�222+2�211+2�212+�221 : (Á.9)Â çàêëþ÷åíèå ïðèâåäåì äëÿ óäîáñòâà ÷èòàòåëÿâûðàæåíèÿ äëÿ ïåðâûõ äâóõ ìîìåíòîâ ñïåêòðà ïî�ãëîùåíèÿ [38℄ â LiF â ïðèíÿòûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòåîáîçíà÷åíèÿõ: M (2)2 = 94�222 +�221;M (2)4 = M224 +M (21;21)4 +M (22;21)4 +M (21;11)4 ;16M (22)4(9�222)2 = 73 � 4S22S21 + 2S33S21 ; M (21;21)4�421 = 3� 34S02(5S01)2 ;4M (22;21)49�221�222 = 6� 109 �1� S03S1S01� ;4M (21;11)49�211�221 = 29 �1� S03S1S01� ;à òàêæå âûðàæåíèå äëÿ ÷åòâåðòîãî ìîìåíòà, ñëåäó�þùåå èç ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (28)16M (22)4(9�222)2 = 1 + 8�29 �1 + �24�2�� 8�2S29S21 + 1627k4;M (21;21)4�421 = 3� 34S02(5S01)2 ; 4M (21;11)49�211�221 = 29�1;4M (22;21)49�221�222 = 6 + 4k(2)1 + k(2) = 6� 2�1� 4�29 � :Çäåñü ïðèâåäåí îáùèé ðåçóëüòàò, ó÷èòûâàþùèé�ëóêòóàöèè ïðîäîëüíîé êîìïîíåíòû ëîêàëüíîãî ïî�ëÿ. Ïåðåõîä ê ñòàòè÷åñêîìó (áèíîìèàëüíîìó) ðàñ�ïðåäåëåíèþ ïðîäîëüíûõ ëîêàëüíûõ ïîëåé îñóùå�ñòâëÿåòñÿ óñòðåìëåíèåì �a ê íóëþ.
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