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ÊÂÀÍÒÎÂÀß ÇÀÏÓÒÀÍÍÎÑÒÜ Â ÍÈÒ�ÎÇÈËÜÍÛÕÊÎÌÏËÅÊÑÀÕ ÆÅËÅÇÀÑ. Ì. Àëäîøèí, Ý. Á. Ôåëüäìàí *, Ì. À. ÞðèùåâÈíñòèòóò ïðîáëåì õèìè÷åñêîé �èçèêè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê142432, ×åðíîãîëîâêà, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28 àïðåëÿ 2008 ã.Ïîêàçàíî, ÷òî íåäàâíèå èçìåðåíèÿ ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ îáðàçöîâ áèÿäåð-íûõ íèòðîçèëüíûõ êîìïëåêñîâ æåëåçà [Fe2(C3H3N2S)2(NO)4℄ (I) è [Fe2(SC3H5N2)2(NO)4℄ (II) ñâèäå-òåëüñòâóþò î ñóùåñòâîâàíèè â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé çàïóòàííîñòè ñïèíîâûõ ñòåïå-íåé ñâîáîäû. Çàïóòàííîñòü E ñóùåñòâóåò íèæå òåìïåðàòóðû TE , êîòîðàÿ ïî ïîëó÷åííûì íàìè îöåíêàìäëÿ êîìïëåêñà I ñîñòàâëÿåò 80�90 K, à äëÿ êîìïëåêñà II ðàâíà 110�120 K. Èñïîëüçóÿ äëÿ ãåéçåíáåðãîâ-ñêîãî äèìåðà âûðàæåíèå çàïóòàííîñòè ÷åðåç ìàãíèòíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü, ìû íàõîäèì òåìïåðàòóðíûéõîä çàïóòàííîñòè êîìïëåêñà II. Âîçíèêíóâ ïðè òåìïåðàòóðå TE, çàïóòàííîñòü ìîíîòîííî âîçðàñòàåò ñïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû è ïðè T = 25 K, êîãäà åùå ìàëî âëèÿíèå ïîáî÷íûõ �àêòîðîâ, äîñòèãàåò âýòîì êîìïëåêñå 90�95%.PACS: 03.67.Mn, 75.10.Jm, 75.50.Xx1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÇàïóòàííîñòü ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå èíòðè�ãóþùèõ �åíîìåíîâ êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Ïðèìåðîì,ãäå ïðîÿâëÿåòñÿ äàííîå ÿâëåíèå, ìîæåò ñëóæèòü ñè�ñòåìà èç äâóõ ñïèíîâ â ñîñòîÿíèè ñ âîëíîâîé �óíê�öèåé j i = (j"#i+ j#"i)=p2:Ýòó �óíêöèþ, îïèñûâàþùóþ êîãåðåíòíóþ ñóïåðïî�çèöèþ êóáèòîâ, íåâîçìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ïðî�èçâåäåíèÿ âîëíîâûõ �óíêöèé îòäåëüíûõ ñîñòàâíûõ÷àñòåé ñèñòåìû (ñîñòîÿíèå íå ñåïàðàáåëüíî). Ñ äðó�ãîé ñòîðîíû, èìåííî ýòî ñâîéñòâî � ñâîéñòâî çàïó�òàííîñòè � ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî èçìåðåíèå ñîñòîÿ�íèÿ îäíîé ÷àñòèöû ïîçâîëÿåò ìãíîâåííî ðåäóöèðî�âàòü ñîñòîÿíèå âòîðîé ÷àñòèöû êàê áû äàëåêî èëèáëèçêî îíà íå íàõîäèëàñü îò ïåðâîé.Â íàñòîÿùåå âðåìÿ çàïóòàííîñòü è ñâÿçàííûå ñíåé âîçìîæíîñòè îñóùåñòâëåíèÿ êâàíòîâûõ âû÷èñ�ëåíèé, êðèïòîãðà�èè, òåëåïîðòàöèè è ò. ä. èññëåäó�þò íå òîëüêî òåîðåòè÷åñêè, íî è ýêñïåðèìåíòàëüíî.Áîëåå òîãî, ñåé÷àñ óæå åñòü ðåàëüíûå ïðåäïîñûëêèäëÿ òîãî ÷òîáû èñïîëüçîâàòü ýòè óíèêàëüíûå âîç�ìîæíîñòè êâàíòîâîé ìåõàíèêè íà ïðàêòèêå. Ëèòåðà�*E-mail: efeldman�i
p.a
.ru

òóðà ïî äàííîé òåìàòèêå âåñüìà îáøèðíà è ðàçíîîá�ðàçíà; óêàæåì äëÿ îïðåäåëåííîñòè, íàïðèìåð, íà îá�çîðû è êíèãè [1�5℄, à òàêæå íà ñàéòû www.qubit.orgè xxx.arxiv.ru.Â ïîñëåäíåå âðåìÿ áûëè óñòàíîâëåíû âàæíûå ñî�îòíîøåíèÿ, ïîçâîëÿþùèå ïî èçìåðÿåìûì íà îïûòåòàêèì õàðàêòåðèñòèêàì, êàê êîððåëÿöèîííûå �óíê�öèè, âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ èëè ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì�÷èâîñòü, äåëàòü ïðåäñêàçàíèÿ î ñóùåñòâîâàíèè çà�ïóòàííîñòè â ñèñòåìàõ [6�9℄ (ñì. òàêæå îáçîð [10℄ èäèññåðòàöèþ [11℄).Ýòè òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû îòêðûëè âîçìîæ�íîñòü íàõîäèòü òåìïåðàòóðó âîçíèêíîâåíèÿ çàïóòàí�íîñòè TE â ðåàëüíûõ âåùåñòâàõ. Íà÷àëî áûëî ïî�ëîæåíî â [12℄, ãäå ïîêàçàíî, ÷òî â ïàðàìàãíèòíûõêðèñòàëëàõ Cu(NO3)2 � 2:5H2O è Cu(NO3)2 � 2:5D2Oòåìïåðàòóðà TE � 5 Ê. Â äðóãîé ñîâñåì íåäàâíåéðàáîòå [13℄ áûëè ïðåäúÿâëåíû ñâèäåòåëüñòâà, óêàçû�âàþùèå íà âîçíèêíîâåíèå êâàíòîâîé çàïóòàííîñòè âêðèñòàëëàõ Na2Cu5Si4O14, ñîäåðæàùèõ öåïî÷êè ïÿ�òèÿäåðíûõ ñïèíîâûõ êëàñòåðîâ ìåäè, ïðè òåìïåðà�òóðàõ íèæå TE � 200�240 Ê.Â ïðåäëàãàåìîé ðàáîòå ðàññìîòðåíû íå òàêäàâíî ñèíòåçèðîâàííûå íèòðîçèëüíûå êîìïëåêñûæåëåçà (ÍÊÆ) I [14℄ è II [15℄. Èõ �èçè÷åñêèå ñâîé�ñòâà áûëè èçó÷åíû ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè, âêëþ÷àÿ940



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 5 (11), 2008 Êâàíòîâàÿ çàïóòàííîñòü : : :ðåíòãåíîñòðóêòóðíûé àíàëèç, ìåññáàóýðîâñêóþ èèí�ðàêðàñíóþ ñïåêòðîñêîïèè. Êðîìå òîãî, (äëÿäàëüíåéøåãî ýòî îñîáåííî âàæíî) ñ ïîìîùüþÑÊÂÈÄ-ìàãíèòîìåòðîâ äëÿ ýòèõ ÍÊÆ áûëè ïîëó�÷åíû çàâèñèìîñòè ìàãíèòíûõ âîñïðèèì÷èâîñòåé îòòåìïåðàòóðû [14, 15℄.Â ñâîåé ðàáîòå ìû îïðåäåëÿåì äëÿ íàçâàííûõâåùåñòâ íå òîëüêî òåìïåðàòóðó âîçíèêíîâåíèÿ âíó�òðèìîëåêóëÿðíîé çàïóòàííîñòè, íî è â ñëó÷àå ÍÊÆII íàõîäèì çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû (ìåðû) çàïóòàííî�ñòè îò òåìïåðàòóðû, èñïîëüçóÿ äëÿ ýòîãî �îðìóëóÂóòòåðñà (ñì. íèæå).Êðîìå äàííîãî Ââåäåíèÿ, íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ñî�äåðæèò ñëåäóþùèé ìàòåðèàë. Â ðàçä. 2 îïèñàíîñòðîåíèå è �èçè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ÍÊÆ. Çà�òåì â ðàçä. 3 ñòàòüè ìû ñòðîèì ìîäåëü è äàåì âû�âîä �îðìóë äëÿ ðàñ÷åòà êâàíòîâîé çàïóòàííîñòè ïîìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè. �àçäåë 4 ïîñâÿùåí îá�ñóæäåíèþ è èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ. Â çàêëþ÷è�òåëüíîì ðàçä. 5 êðàòêî ïîäâåäåíû èòîãè ïðîäåëàí�íîé ðàáîòû è ñäåëàíû âûâîäû.
2. ÄÈÌÅ�ÍÀß ÌÀ�ÍÈÒÍÀß ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÀÁÈßÄÅ�ÍÛÕ ÍÊÆÍèòðîçèëüíûå êîìïëåêñû ÿâëÿþòñÿ íîñèòåëÿìèìîíîîêñèäà àçîòà NO, êîòîðûé âûïîëíÿåò ðîëü ñèã�íàëüíîé ìîëåêóëû â öåëîì ðÿäå ìåòàáîëè÷åñêèõ è�èçèîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ â áèîëî�ãè÷åñêèõ ñèñòåìàõ è îðãàíèçìàõ, âêëþ÷àÿ ÷åëîâåêà.ÍÊÆ áûëè îòêðûòû â æèâûõ òêàíÿõ â 1960-å ãî�äû [16℄. Ïî õàðàêòåðíîìó ñèãíàëó ÝÏ� ñ g = 2:03îíè ïîëó÷èëè íàçâàíèå ¾êîìïëåêñîâ 2.03¿.Â æèâûõ êëåòêàõ ÍÊÆ ñóùåñòâóþò â ìîíîÿäåð�íîé è áèÿäåðíîé �îðìàõ, ñîîòâåòñòâåííî ñ îäíèìè äâóìÿ èîíàìè æåëåçà â ìîëåêóëå. Ïðèðîäíûå áè�ÿäåðíûå ÍÊÆ íåóñòîé÷èâû è èõ èçó÷åíèå �èçè�÷åñêèìè ìåòîäàìè êðàéíå îãðàíè÷åíî. Íà÷èíàÿ ñ2000-õ ãîäîâ áûëè ðàçðàáîòàíû ìåòîäû ñèíòåçà ðÿ�äà óñòîé÷èâûõ èñêóññòâåííûõ ÍÊÆ, êîòîðûå ïîç�âîëÿþò êîñâåííûì îáðàçîì îïðåäåëÿòü (ìîäåëèðî�âàòü) õàðàêòåðèñòèêè åñòåñòâåííûõ ÍÊÆ, à òàêæåîòêðûâàþò âîçìîæíîñòü äëÿ ñîçäàíèÿ ïðåïàðàòîâñ íóæíûìè ìåäèêî-áèîëîãè÷åñêèìè è �àðìàêîëîãè�÷åñêèìè ñâîéñòâàìè [17℄.Ñòðóêòóðà èíòåðåñóþùèõ íàñ áèÿäåðíûõ ÍÊÆèìååò âèä

ON S � R NOn = n =Fe Fe= n = nON R � S NO ;ãäå R åñòü èìèäàçîë-2-òèîëàò (äëÿ êîìïëåêñà I) èëèèìèäàçîëèäèí-2-òèîëàò (äëÿ êîìïëåêñà II). Ëèãàí�äû R ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ïÿòè÷ëåííûå ãåòåðîöè�êëû, êîòîðûå ñîñòîÿò èç òðåõ àòîìîâ óãëåðîäà èäâóõ àòîìîâ àçîòà, ðàçäåëåííûõ óãëåðîäîì.Äàííûå ðåíòãåíîñòðóêòóðíîãî àíàëèçà, ìåññáàó�ýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè, à òàêæå èçìåðåíèé ìàãíèò�íîé âîñïðèèì÷èâîñòè ïðèâîäÿò ê ñëåäóþùåìó [14,15, 18℄.Ìàãíèòîàêòèâíûå öåíòðû îáðàçîâàíû èîíàìèæåëåçà, êàæäûé èç êîòîðûõ ñâÿçàí ñ äâóìÿ íèòðî�çèëüíûìè ãðóïïàìè. Ñïèí îòäåëüíîãî öåíòðà ðàâåíS = 1=2. (Ìåõàíèçì �îðìèðîâàíèÿ ìàãíèòîàêòèâíî�ãî öåíòðà èç îäíîãî Fe è äâóõ NO-ãðóïï íà ïðèìåðåìîíîÿäåðíîãî ÍÊÆ ðàññìîòðåí â [19℄.)Ìîëåêóëû èìåþò öåíòðîñèììåòðè÷íóþ ñòðóêòó�ðó, â êîòîðîé îáà àòîìà æåëåçà ñîåäèíåíû ìåæäóñîáîé äâóìÿ ìîñòèêàìè S�C�N, ãäå C�N ÿâëÿåòñÿ�ðàãìåíòîì ãåòåðîöèêëà R. Â ðåçóëüòàòå îáðàçó�åòñÿ ïàðàìàãíèòíûé äèìåð. Âçàèìîäåéñòâèå â íåìïîä÷èíÿåòñÿ ãåéçåíáåðãîâñêîìó çàêîíó è íîñèò àíòè��åððîìàãíèòíûé õàðàêòåð. �àññòîÿíèå Fe�Fe â êîì�ïëåêñå I ðàâíî 0.4102 íì, à â êîìïëåêñå II ñîñòàâëÿ�åò 0.4030 íì. (Ìåíüøåå ðàññòîÿíèå ñïîñîáñòâóåò óâå�ëè÷åíèþ ñèëû âçàèìîäåéñòâèé â ìàãíèòíîì äèìåðåêîìïëåêñà II.)Êðèñòàëëû îáñóæäàåìûõ ÍÊÆ èìåþò ñëîèñòóþñòðóêòóðó. Âíóòðè ñëîÿ ìåæäó ìîëåêóëàìè â îäíîìíàïðàâëåíèè ñóùåñòâóþò ìåæìîëåêóëÿðíûå êîíòàê�òû àòîìà ñåðû è �ðàãìåíòà H�N â êîëüöå ëèãàíäà R.Íàëè÷èå òàêèõ êîíòàêòîâ åñëè è âåäåò ê ñóùåñòâî�âàíèþ ìåæäèìåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé, òî îíè ñëàáûèç-çà áîëüøîé ïðîòÿæåííîñòè ýòèõ ñóïåðîáìåííûõñâÿçåé. Ìîëåêóëû èç ðàçíûõ ñëîåâ îðèåíòèðîâàíûäðóã ê äðóãó NO-ãðóïïàìè. Ñëîè ñâÿçàíû ìåæäóñîáîé ëèøü ýëåêòðîñòàòè÷åñêèìè ñèëàìè, ÷òî òîæåñïîñîáñòâóåò èçîëÿöèè ìàãíèòíûõ äèìåðîâ äðóã îòäðóãà.Â ðåçóëüòàòå âûïîëíåííûå èññëåäîâàíèÿ ïîçâî�ëÿþò çàêëþ÷èòü, ÷òî, âî-ïåðâûõ, ìàãíèòíàÿ ñòðóê�òóðà áèÿäåðíûõ ÍÊÆ I è II ïðåäñòàâëÿåò ñîáîéäîñòàòî÷íî óåäèíåííûå äèìåðû. Äàííîå îáñòîÿòåëü�ñòâî âûäåëÿåò îáñóæäàåìûå âåùåñòâà ñðåäè äðóãèõìàòåðèàëîâ, ïðîÿâëÿþùèõ êâàçèäèìåðíûå ìàãíèò�íûå ñâîéñòâà (ñì. îáçîðû [20, 21℄ è èìåþùèåñÿ òàì941



Ñ. Ì. Àëäîøèí, Ý. Á. Ôåëüäìàí, Ì. À. Þðèùåâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 5 (11), 2008ññûëêè). Âî-âòîðûõ, èçìåðåíèÿ ìàãíèòíîé âîñïðè�èì÷èâîñòè ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî êîìïëåêñû Iè II àíòè�åððîìàãíèòíû è âçàèìîäåéñòâèÿ â äèìå�ðàõ ÿâëÿþòñÿ ãåéçåíáåðãîâñêèìè.3. ÌÎÄÅËÜ È �ÀÑ×ÅÒ ÇÀÏÓÒÀÍÍÎÑÒÈ�àìèëüòîíèàí ñïèíîâîãî ìàãíèòíîãî äèìåðà �åé�çåíáåðãà èìååò âèäH = �12 J�1�2: (1)Â ýòîì ðàâåíñòâå J � êîíñòàíòà îáìåííîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ, �1 = � 
 e è �2 = e 
 �, ïðè÷åì e � åäè�íè÷íàÿ ìàòðèöà ðàçìåðîì 2� 2, à � = (�x; �y; �z) �âåêòîð ìàòðèö Ïàóëè�x =  0 11 0 ! ; �y =  0 �ii 0 ! ;�z =  1 00 �1 ! : (2)Êîìïîíåíòû ìàãíèòíîãî ìîìåíòà äèìåðà ðàâíûM� = 12 g��B(��1 + ��2 ); � = x; y; z: (3)Çäåñü g� � êîìïîíåíòû g-�àêòîðà è �B � ìàãíåòîíÁîðà.Ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü ìîëÿ äèìåðîâ(1)�(3) óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþ Áëèíè �Áàóýð-ñà [22, 23℄�(T ) = 2NA g2�2BkBT (3 + exp(�2J=kBT )) ; (4)ãäå NA � ÷èñëî Àâîãàäðî, kB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüö�ìàíà è T � òåìïåðàòóðà; g � ñîîòâåòñòâóþùàÿ êîì�ïîíåíòà g-�àêòîðà, åñëè èçìåðåíèÿ ïðîâîäÿòñÿ íàìîíîêðèñòàëëå, ëèáîg2 = (g2x + g2y + g2z)=3 (5)ïðè âûïîëíåíèè èçìåðåíèé íà ïîëèêðèñòàëëè÷å�ñêîì îáðàçöå. Óðàâíåíèå Áëèíè �Áàóýðñà íàì áóäåòíóæíî ïðè óñòàíîâëåíèè ñâÿçè çàïóòàííîñòè ñ ìàã�íèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòüþ.Çàïóòàííîñòü ïî �îðìóëåE = �1 +p1� C22 log2 1 +p1� C22 !�� 1�p1� C22 log2 1�p1� C22 ! (6)

âûðàæàåòñÿ ÷åðåç òàê íàçûâàåìóþ ñîãëàñîâàííîñòüC [24�26℄. Äëÿ åå ðàñ÷åòà íóæíî çíàòü ìàòðèöó ïëîò�íîñòè.Ìàòðèöà ïëîòíîñòè ñèñòåìû â ñîñòîÿíèè òåïëî�âîãî ðàâíîâåñèÿ èìååò ãèááñîâñêèé âèä� = 1Z exp�� HkBT � ; (7)ãäå Z � ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììàZ = Tr exp�� HkBT � : (8)Ëåãêî ïðîâåðèòü, ÷òî�1 � �2 = 0BBBB� 1 0 0 00 �1 2 00 2 �1 00 0 0 1 1CCCCA : (9)Êàê ðåçóëüòàò, ìàòðèöà ïëîòíîñòè ãåéçåíáåðãîâñêî�ãî äèìåðà (1) ðàâíà�(T ) == 1Z 0BBBB� eK e�K 
h 2K e�K sh 2Ke�K sh 2K e�K 
h 2K eK 1CCCCA ; (10)ãäå Z = 3 eK + e�3K (11)è K = J=2kBT .Â ñëó÷àå ìàòðèöû ïëîòíîñòè, îáëàäàþùåé áëî÷�íî-äèàãîíàëüíîé ñòðóêòóðîé âèäà� = 0BBBB� u x1 ww� x2 v 1CCCCA ; (12)äëÿ ðàñ÷åòà ñîãëàñîâàííîñòè ñëóæèò ïðîñòàÿ �îð�ìóëà [27℄ (ñì. òàêæå [4, ñ. 49, 55℄)C = 2max�jwj � puv; 0	 : (13)Íàøà ìàòðèöà ïëîòíîñòè (10) êàê ðàç èìååò �îð�ìó (12).Âûðàæåíèå (13) ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì èç�âåñòíîé �îðìóëû Âóòòåðñà [25, 26℄ (ñì. òàêæå [4,ñ. 48℄), êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòûâàòü ïàðíóþ ñî�ãëàñîâàííîñòü ìåæäó ÷àñòèöàìè ñî ñïèíàìè S = 1=2942



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 5 (11), 2008 Êâàíòîâàÿ çàïóòàííîñòü : : :â ñèñòåìå ñ ìàòðèöåé ïëîòíîñòè � ïðîèçâîëüíîéñòðóêòóðû.Èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèÿ (10)�(13), íåòðóäíî íàé�òè, ÷òî â äèìåðå (1) ñ �åððîìàãíèòíûì âçàèìîäåé�ñòâèåì, êîãäà J � 0, ñîãëàñîâàííîñòü òîæäåñòâåííîðàâíà íóëþ. Â ñèëó (6) çàïóòàííîñòü òîæå îòñóòñòâó�åò ïðè âñåõ òåìïåðàòóðàõ: E � 0 8T .Ïðè àíòè�åððîìàãíèòíîì æå õàðàêòåðå ñâÿçè âãåéçåíáåðãîâñêîì äèìåðå (J < 0) ñîãëàñîâàííîñòü,îïÿòü â ñîîòâåòñòâèè ñ óðàâíåíèÿìè (10)�(13), ðàâ�íà [28, 29℄ (ñì. òàêæå [4, ñ. 50℄)C(T ) = 1� 3 exp(�2jJ j=kBT )1 + 3 exp(�2jJ j=kBT ) ; T < TE ;C(T ) = 0; T � TE ; (14)ãäå TE = 2ln 3 jJ j=kB : (15)Îòìåòèì, ÷òî �îðìóëà Âóòòåðñà, èç êîòîðîé ïî�ëó÷åíî âûðàæåíèå (14), ñòðîãî äîêàçàíà íåïîñðåä�ñòâåííî èç îïðåäåëåíèÿ çàïóòàííîñòè ÷åðåç èí�îð�ìàöèîííóþ ýíòðîïèþ �îí Íåéìàíà [26℄. Â ýòîì ååïðåèìóùåñòâî ïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãèìè, �îðìàëüíû�ìè ìåðàìè çàïóòàííîñòè (ñì. [10℄ è èìåþùèåñÿ òàìññûëêè). Îòìåòèì òàêæå, ÷òî íàëè÷èå â ñèñòåìå çà�ïóòàííîñòè ïî Âóòòåðñó ìîæåò âåñòè ê íàðóøåíèþíåðàâåíñòâ Áåëëà [29℄.Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå óðàâíåíèå Áëèíè �Áàó-ýðñà (4), èç (14) ïîëó÷àåì ñëåäóþùåå âûðàæåíèåäëÿ ñîãëàñîâàííîñòè àíòè�åððîìàãíèòíîãî äèìåðà�åéçåíáåðãà (1) ïðè òåìïåðàòóðàõ T < TE :C(T ) = 1� 32 �(T )�Curie(T ) ; (16)ãäå �Curie(T ) = NAg2�2B2kBT (17)� çàêîí Êþðè äëÿ äâóõ ñïèíîâ ñ S = 1=2 (óðàâíåíèåÁëèíè �Áàóýðñà (4) ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, êî�ãäà ìîæíî ñ÷èòàòü J = 0). Ýòè ñîîòíîøåíèÿ âìåñòåñ �îðìóëîé (6) ïîçâîëÿþò îïðåäåëÿòü êâàíòîâóþ çà�ïóòàííîñòü ïî èçìåðÿåìîé íà îïûòå ìàãíèòíîé âîñ�ïðèèì÷èâîñòè ñèñòåìû ãåéçåíáåðãîâñêèõ äèìåðîâ.4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÌàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü àíòè�åððîìàãíèò�íîãî äèìåðà (4) êàê �óíêöèÿ òåìïåðàòóðû èìååòìàêñèìóì ñ êîîðäèíàòàìèkBT�maxjJ j = 21 +W (3=e) = 1:2472 : : : ; (18)

jJ j�maxNAg2�2B = 13W (3=e) = 0:2011 : : : (19)ÇäåñüW (x)��óíêöèÿ Ëàìáåðòà [30℄, îïðåäåëÿåìàÿñîîòíîøåíèåì WeW = x. Ýòà �óíêöèÿ ïîä èìåíåìLambert W (x) âêëþ÷åíà â ïàêåò Maple.Èç (15) è (18) íàõîäèì, ÷òîTET�max = 1 +W (3=e)ln 3 = 1:4596 : : : (20)Òàêèì îáðàçîì, êâàíòîâàÿ çàïóòàííîñòü ñïèíîâûõñòåïåíåé ñâîáîäû âîçíèêàåò ïðè òåìïåðàòóðå, ïî÷òèâ ïîëòîðà ðàçà ïðåâûøàþùåé òåìïåðàòóðó ìàêñèìó�ìà ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâîáëàãîïðèÿòñòâóåò íàõîæäåíèþ TE è E(T ) èç ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.Â ñîîòâåòñòâèè ñ (16), çàïóòàííîñòü â äèìåðå (1)ñóùåñòâóåò, êîãäà åãî âîñïðèèì÷èâîñòü�(T ) < 23 �Curie(T ): (21)Äàííîå íåðàâåíñòâî íàõîäèòñÿ â ïîëíîì ñîãëàñèè ñáîëåå îáùèì êðèòåðèåì íåñåïàðàáåëüíîñòè � óñëî�âèåì âîçíèêíîâåíèÿ çàïóòàííîñòè â ñèñòåìå èç N÷àñòèö ñî ñïèíàìè S [9, 11℄:�p(T ) < Ng2�2BS3kBT ; (22)ãäå �p � óñðåäíåííàÿ ïî ïðîñòðàíñòâåííûì íà�ïðàâëåíèÿì âîñïðèèì÷èâîñòü (âîñïðèèì÷èâîñòü ïî�ëèêðèñòàëëè÷åñêîãî ìàòåðèàëà).Óðàâíåíèå (22) ìû ïðåäñòàâèì â âèäå�p(T ) < 11 + S �Curie(T ); (23)ãäå �Curie(T ) = nNAg2�2BS(S + 1)3kBT (24)� çàêîí Êþðè äëÿ ìîëÿ n-ÿäåðíûõ êëàñòåðîâ, ñî�ñòîÿùèõ èç ñïèíîâ âåëè÷èíû S. (Â äèìåðå n = 2.)Ïðàâûå ÷àñòè íåðàâåíñòâ (21) è (23) ïðåäñòàâëÿ�þò ñîáîé äå�îðìèðîâàííûå çàêîíû Êþðè. Èìåííîáëàãîäàðÿ òàêèì äå�îðìàöèÿì (èç-çà äîïîëíèòåëü�íûõ ðåíîðìèðîâî÷íûõ êîý��èöèåíòîâ) ñòàíîâèòñÿâîçìîæíûì îïðåäåëåíèå çàïóòàííîñòè â ñèñòåìå.Îòìåòèì, ÷òî êðèòåðèé (23), òàê æå êàê è (21),ïîçâîëÿåò íàõîäèòü òîëüêî ëèøü òåìïåðàòóðó TE ,íî íå ñàìó âåëè÷èíó çàïóòàííîñòè. Îäíàêî äëÿ äè�ìåðíûõ ñîåäèíåíèé, è â ýòîì èõ ïðåèìóùåñòâî, ìûìîæåì êàê îïðåäåëÿòü TE , òàê è âîñïðîèçâîäèòü ñ943
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�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè(�) è ý��åêòèâíîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà (Æ) äëÿÍÊÆ I. Äàííûé ðèñóíîê âçÿò èç ñòàòüè [14℄ è äî-ïîëíåí íàìè, êàê îáúÿñíåíî â òåêñòå, øòðèõîâûìèëèíèÿìè 1 è 2ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèé (6), (16) è (17) òåìïåðàòóð�íûé õîä çàïóòàííîñòè ðàçëè÷íûõ âåùåñòâ, èñïîëü�çóÿ äëÿ ýòîãî ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî âîñïðè�èì÷èâîñòè.Îáðàòèìñÿ ê ýêñïåðèìåíòàëüíîìó ìàòåðèàëó. Íàðèñ. 1 ïîêàçàíî ïîâåäåíèå íà÷àëüíîé ìàãíèòíîé âîñ�ïðèèì÷èâîñòè êîìïëåêñà I [14℄. �åàëüíîå âåùåñòâîñ ÍÊÆ I ñîäåðæèò íåáîëüøîå êîëè÷åñòâî ïðèìåñè(ïîðÿäêà 2.3% [14℄), âêëàä îò êîòîðîé ïîä÷èíÿåòñÿçàêîíó Êþðè �Âåéññà. Ýòîò âêëàä âåëèê ïðè T ! 0(íà ðèñ. 1 îí ïðîÿâëÿåòñÿ â âèäå ïîäúåìà âîñïðè�èì÷èâîñòè âáëèçè íóëÿ òåìïåðàòóðû). Îäíàêî ïðèT > T�max âêëàä ïðèìåñè îòíîñèòåëüíî íåâåëèê è ìûáóäåì ïðåíåáðåãàòü èì ïðè îöåíêàõ òåìïåðàòóðû TEäëÿ ÍÊÆ I.Øòðèõîâîé ëèíèåé 1 íà ðèñ. 1 ìû íàíåñëè äå�îð�ìèðîâàííóþ ãèïåðáîëó Êþðè (ïðàâàÿ ÷àñòü íåðà�âåíñòâà (21)) ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî â ÍÊÆ g = 2 [14℄.Íà ðèñóíêå âèäíî, ÷òî ýòà ãèïåðáîëà ïåðåñåêàåòýêñïåðèìåíòàëüíûå òî÷êè (òåìíûå êðóæêè) ïðèTE � 80 Ê (ïî îñè àáñöèññ ýòà òåìïåðàòóðà îòìå÷å�íà óäëèíåííîé ðèñêîé). Ñ äðóãîé ñòîðîíû, êàê óêà�çàíî â ðàáîòå [18℄, ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü îá�ñóæäàåìîãî ÍÊÆ I ïðîõîäèò ÷åðåç ìàêñèìóì ïðèT�max = 63 Ê. Ñëåäîâàòåëüíî, â ñîîòâåòñòâèè ñ �îð�ìóëîé (20) òåìïåðàòóðà çàïóòàííîñòè äîëæíà áûòüTE � 90 Ê. Ó÷èòûâàÿ îáå ïîëó÷åííûå îöåíêè, çà�êëþ÷àåì, ÷òî çàïóòàííîñòü â êîìïëåêñå I âîçíèêàåòïðè òåìïåðàòóðàõ T < 80�90 Ê.Â ìàãíåòîõèìèè ïðèíÿòî íàðÿäó ñ êðèâûìè �(T )(à ÷àñòî äàæå âìåñòî íèõ) èçîáðàæàòü òå æå ñàìûåýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå â âèäå çàâèñèìîñòåé ý��
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�èñ. 2. Ïîâåäåíèå ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòèÍÊÆ II ñ ïðèìåñÿìè (Æ) è ïîñëå âû÷åòà âêëà-äà ïðèìåñè (�). Êðèâàÿ 1 � òåîðåòè÷åñêàÿ çàâè-ñèìîñòü Áëèíè �Áàóýðñà ñ J=kB = �68 Ê è g = 2;êðèâàÿ 2 � çàâèñèìîñòü (2=3)�Curie(T ) ñ g = 2�åêòèâíîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà�eff (T ) = 1�B �3kBNA T��1=2 : (25)Òîãäà êðèòåðèþ (23) ñ ó÷åòîì (24) ìîæíî ïðèäàòü�îðìó �eff (T ) < gpnS: (26)Èñïîëüçîâàíèå êðèòåðèÿ íàëè÷èÿ èëè îòñóòñòâèÿçàïóòàííîñòè ñòàíîâèòñÿ ïðåäåëüíî ïðîñòûì äåëîì:íóæíî ëèøü ïðîâåñòè ãîðèçîíòàëüíóþ ïðÿìóþ íàâûñîòå gpnS è ïîñìîòðåòü, ïåðåñåêàåò ëè îíà êðè�âóþ �eff (T ) èëè íåò, à åñëè ïåðåñåêàåò, òî îïðåäåëèòüãäå.Íà êîìáèíèðîâàííîì ðèñ. 1 ñâåòëûìè êðóæêà�ìè ïðåäñòàâëåíû çíà÷åíèÿ �eff (T ) äëÿ êîìïëåêñà I.Ìû ïðîâåëè íà ýòîì ðèñóíêå ãîðèçîíòàëüíóþ øòðè�õîâóþ ïðÿìóþ 2 ïî óðîâíþ gpnS = 2 (ïîñêîëüêóg = 2, n = 2 è S = 1=2). Âèäèì, ÷òî çíà÷åíèå àá�ñöèññû òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ ñîãëàñóåòñÿ ñ òåìïåðàòó�ðîé TE, íàéäåííîé âûøå.Îáñóäèì òåïåðü îïûòíûå äàííûå äëÿ ÍÊÆ II,îïóáëèêîâàííûå â ðàáîòå [15℄. Ïîâåäåíèå ìàãíèòíîéâîñïðèèì÷èâîñòè çäåñü â öåëîì ñõîæåå ñ ÍÊÆ I (ñì.ðèñ. 2). Îáðàçöû áûëè áîëåå ÷èñòûìè, êîëè÷åñòâîïðèìåñè íå ïðåâûøàëî 1.7%. Ñ öåëüþ ïðîâåäåíèÿáîëåå òùàòåëüíîãî àíàëèçà ìû âû÷ëè âêëàä ïðèìå�ñè è ïîëó÷èëè �(T ) ñîáñòâåííî äëÿ ÍÊÆ II (òåì�íûå êðóæêè íà ðèñ. 2). Íà ýòîì æå ðèñ. 2 êðèâàÿ 1944
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�èñ. 3. Òåìïåðàòóðíûé õîä ñîãëàñîâàííîñòè (Æ) èçàïóòàííîñòè (�) äëÿ ÍÊÆ II. Ñïëîøíûå êðèâûå1 è 2 � òåîðåòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ñîîòâåòñòâåííîäëÿ C è Eïîêàçûâàåò çàâèñèìîñòü Áëèíè �Áàóýðñà (4) ñ íàé�äåííûìè â ðàáîòå [15℄ ïàðàìåòðàìè: J=kB = �68 Êè g = 2. Êàê âèäíî íà ðèñ. 2, äå�îðìèðîâàííàÿêðèâàÿ Êþðè ïåðåñåêàåò òåìíûå êðóæêè ïðè òåì�ïåðàòóðå TE � 110 Ê, à òåîðåòè÷åñêóþ àïïðîêñèìà�öèþ îïûòíûõ äàííûõ � ïðè TE � 120 Ê. Ñîãëàñ�íî [18℄, ìàãíèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü ðàññìàòðèâàå�ìîãî êîìïëåêñà II ñ ïðèìåñÿìè ïðîõîäèò ÷åðåç ìàê�ñèìóì ïðè òåìïåðàòóðå 83 Ê. Ïîëüçóÿñü ñîîòíîøå�íèåì (20), íàõîäèì, ÷òî TE � 121 Ê. Òàêèì îáðàçîì,â ÍÊÆ II òåìïåðàòóðà âîçíèêíîâåíèÿ çàïóòàííîñòèTE � 110�120 Ê.Íàêîíåö, íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû òåìïåðàòóðíûåçàâèñèìîñòè äëÿ ñîãëàñîâàííîñòè (ñâåòëûå êðóæêè)è çàïóòàííîñòè (òåìíûå êðóæêè), ïåðåñ÷èòàííûå ïî�îðìóëàì (16), (17) è (6) èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí�íûõ ïî ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè êîìïëåêñà II.Ñïëîøíûìè êðèâûìè ïîêàçàíû òåîðåòè÷åñêèå çàâè�ñèìîñòè C(T ) è E(T ), ïîëó÷åííûå ñ èñïîëüçîâàíèåìóðàâíåíèÿ Áëèíè �Áàóýðñà (4) ñ ïðèâåäåííûìè âû�øå ïàðàìåòðàìè J=kB è g äëÿ ýòîãî êîìïëåêñà. Íàðèñóíêå âèäíî, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå T = 25 Ê ñòå�ïåíü çàïóòàííîñòè â êîìïëåêñå ñîñòàâëÿåò 90�95%.Ôèçè÷åñêàÿ èíòåðïðåòàöèÿ òåìïåðàòóðíîãî ïî�âåäåíèÿ çàïóòàííîñòè ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. �åé�çåíáåðãîâñêèé äèìåð (1) îáëàäàåò äâóìÿ óðîâíÿìèýíåðãèè 3J=2 è �J=2. Îíè ðàçäåëåíû ýíåðãåòè÷å�ñêîé ùåëüþ � = 2jJ j. Ïåðâûé óðîâåíü ïðåäñòàâëÿåòñîáîé ñèíãëåò, âîëíîâàÿ �óíêöèÿ êîòîðîãî ðàâíà

j 0i = 1p2 (j"#i � j#"i) = 1p2 0BBBB� 01�10 1CCCCA : (27)Âòîðîé óðîâåíü òðåõêðàòíî âûðîæäåí, è åìó îòâå�÷àþò âîëíîâûå �óíêöèèj 1i = j""i = 0BBBB� 1000 1CCCCA ; (28)
j 2i = j##i = 0BBBB� 0001 1CCCCA ; (29)

j 3i = 1p2 (j"#i+ j#"i) = 1p2 0BBBB� 0110 1CCCCA : (30)(Îðòû óïîðÿäî÷åíû â ïîñëåäîâàòåëüíîñòè j""i, j"#i,j#"i, j##i.)Åñëè J < 0, òî íèæíèì óðîâíåì îêàçûâàåòñÿ ñèí�ãëåò. Ïåðåõîäÿ â âûðàæåíèÿõ (10) è (11) ê ïðåäåëóK ! �1, íàõîäèì, ÷òî ïðè T = 0 ìàòðèöà ïëîòíî�ñòè ðàâíà�(0) = 12 0BBBB� 0 1 �1�1 1 0 1CCCCA = j 0ih 0j: (31)Ïîñêîëüêó ýòî ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ ÷èñòûì è ìàêñè�ìàëüíî çàïóòàííûì, â àíòè�åððîìàãíèòíîì äèìå�ðå �åéçåíáåðãà ïðè òåìïåðàòóðå àáñîëþòíîãî íóëÿE = 1.Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â ïðåäåëå áåñêîíå÷íî âûñîêîéòåìïåðàòóðû, êîãäà ñïèíû âåäóò ñåáÿ êàê íåçàâèñè�ìûå ÷àñòèöû, ìàòðèöà ïëîòíîñòè (10) ïåðåõîäèò â�(1) = 14 0BBBB� 1 1 1 1 1CCCCA = 14 3Xi=0 j iih ij: (32)Çàïóòàííîñòü ÷àñòèö â ýòîì ìàêñèìàëüíî ñìåøàí�íîì, íî, î÷åâèäíî, �àêòîðèçóåìîì ñîñòîÿíèè ðàâíàíóëþ.7 ÆÝÒÔ, âûï. 5 (11) 945



Ñ. Ì. Àëäîøèí, Ý. Á. Ôåëüäìàí, Ì. À. Þðèùåâ ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 5 (11), 2008Ïðè òåìïåðàòóðå TE ìàòðèöà ïëîòíîñòè àíòè��åððîìàãíèòíîãî äèìåðà èìååò âèä�(TE) = 16 0BBBB� 1 2 �1�1 2 1 1CCCCA == 12 j 0ih 0j+ 16 3Xi=1 j iih ij: (33)Â Ïðèëîæåíèè ìû ïîêàçûâàåì íåïîñðåäñòâåííûìèâû÷èñëåíèÿìè, ÷òî äàííóþ ìàòðèöó ìîæíî ïðåäñòà�âèòü â âèäå ñóììû ïðÿìûõ ïðîèçâåäåíèé ìàòðèöïëîòíîñòè îòäåëüíûõ ñïèíîâ. Ýòî îçíà÷àåò (òåïåðüóæå ¾èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ¿), ÷òî ñîñòîÿíèå ñåïàðà�áåëüíî, ò. å. íå çàïóòàíî: E(TE) = 0.Äàëåå, çàïóòàííîñòü ñèñòåìû â ñìåøàííîì òðè�ïëåòíîì ñîñòîÿíèè òîæå ðàâíà íóëþ (íåñìîòðÿ íàòî, ÷òî ñðåäè �îðìóë (28)�(30) � îäíà, j 3i, ÿâëÿåò�ñÿ íå�àêòîðèçóåìîé). ×òîáû óáåäèòüñÿ â ýòîì, ïå�ðåéäåì â óðàâíåíèè (10) ê ïðåäåëó K ! +1. Ïîëó�÷àåì� = 16 0BBBB� 2 1 11 1 2 1CCCCA = 13 3Xi=1 j iih ij: (34)Äëÿ ýòîé ìàòðèöû ìû ñíîâà íàøëè ðàçëîæåíèå, êî�òîðîå â ÿâíîì âèäå äåìîíñòðèðóåò ñåïàðàáåëüíîñòüòðèïëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ (ñì. Ïðèëîæåíèå).Â ðåçóëüòàòå êàðòèíà âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îá�ðàçîì. Çàïóòàííîñòü àíòè�åððîìàãíèòíîãî äèìåðàïðè T = 0 ðàâíà åäèíèöå (ìàêñèìàëüíî çàïóòàí�íîå ñîñòîÿíèå). Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû íà÷è�íàåò çàñåëÿòüñÿ òðèïëåò è çàïóòàííîñòü îñëàáåâàåò.Îíà èñ÷åçàåò, êîãäà ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ ñèíãëåòà âìàòðèöå ïëîòíîñòè óìåíüøàåòñÿ äî 1/2 (ñì. (33)).Ïîñêîëüêó â ñèñòåìå åñòü õàðàêòåðíûé ýíåðãåòè÷å�ñêèé ïàðàìåòð � (= 2jJ j), íåóäèâèòåëüíî, ÷òî èñ÷åç�íîâåíèå çàïóòàííîñòè ïðîèñõîäèò ïðè òåìïåðàòóðåTE � �=kB . Çàòåì ïðè òåìïåðàòóðàõ T > TE ñèñòå�ìà îñòàåòñÿ âñå âðåìÿ â ñåïàðàáåëüíîì ñîñòîÿíèè.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàìêàõ ïðîñòîé ìîäåëè ñïèíîâîãî äèìåðàïðîàíàëèçèðîâàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïîìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòè ïàðàìàãíèòíûõ íèò�ðîçèëüíûõ êîìïëåêñîâ æåëåçà [Fe2(SR)2(NO)4℄ ñR=C3H3N2 è C3H5N2. Àíàëèç ñâèäåòåëüñòâóåò î

âîçíèêíîâåíèè â îáîèõ ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ êâàíòî�âî-ìåõàíè÷åñêîé çàïóòàííîñòè ïðè àçîòíûõ òåìïå�ðàòóðàõ.Äëÿ êîìïëåêñà ñ R=C3H5N2 ïðåäñòàâëåí òåìïå�ðàòóðíûé õîä êðèâîé çàïóòàííîñòè. Îïûòíûå äàí�íûå ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðûäî T = 25 K ñòåïåíü çàïóòàííîñòè â ýòîì ÍÊÆáëèçêà ê 100%.Âûñîêàÿ òåìïåðàòóðà TE ïàðàìàãíèòíûõ ìàòå�ðèàëîâ ÿâëÿåòñÿ èõ ñóùåñòâåííûì ïðåèìóùåñòâîìïî ñðàâíåíèþ ñ âåùåñòâàìè ñ ÿäåðíûìè ñïèíàìè,ãäå, ïî îöåíêàì [31℄, çàïóòàííîñòü ìîæåò âîçíèêàòüëèøü ïðè äåñÿòûõ äîëÿõ ìèêðîêåëüâèíà.Â ïëàíå ïîâûøåíèÿ òåìïåðàòóðû TE ïðåäñòàâëÿ�þò îïðåäåëåííûé èíòåðåñ òàê íàçûâàåìûå äèàìàã�íèòíûå ÍÊÆ [32℄. Èõ ìîëåêóëÿðíàÿ ñòðóêòóðà èìå�åò âèä RjON S NOn = n =Fe � � � Fe= n = nON S NOjR
:

Çäåñü R � òåïåðü óæå øåñòè÷ëåííûå êîëüöàC6�nH5�nNn (n = 0; 1; 2). Â ýòèõ ÍÊÆ ìàã�íèòîàêòèâíûå öåíòðû Fe(NO)2 òîæå îáðàçóþòàíòè�åððîìàãíèòíûå äèìåðû. Áëàãîäàðÿ òîìó, ÷òîâ ìîëåêóëå ëèãàíäû R íåïîñðåäñòâåííî ñîåäèíåíûëèøü ñ ñåðîé, ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè æåëåçàâ òàêèõ êîìïëåêñàõ óêîðî÷åíî äî 0.27 íì. Ìàëîåðàññòîÿíèå ïðèâîäèò, î÷åâèäíî, ê ñèëüíîìó îáìåí�íîìó âçàèìîäåéñòâèþ â äèìåðå. Ïîýòîìó ìîæíîïðåäïîëîæèòü, ÷òî ñîñòîÿíèå ìàãíèòíûõ äèìåðîââ âåùåñòâå ïðîäîëæàåò îñòàâàòüñÿ ñèíãëåòíûì(à çíà÷èò, è çàïóòàííûì) äàæå ïðè êîìíàòíûõòåìïåðàòóðàõ.Âàæíûì ÿâëÿåòñÿ âîïðîñ î ìåæäèìåðíûõ âçàè�ìîäåéñòâèÿõ â êðèñòàëëàõ ÍÊÆ. Îïðåäåëåíèå èõîòêðûëî áû âîçìîæíîñòü èññëåäîâàíèÿ çàïóòàííî�ñòè â ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ìàñøòàáàõ (à íå òîëüêî âíó�òðè ìîëåêóë). Èçó÷åíèå ìåæäèìåðíûõ ñâÿçåé, êîòî�ðûå ÿâëÿþòñÿ ñëàáûìè, òðåáóåò âûïîëíåíèÿ áîëååòîíêèõ ýêñïåðèìåíòîâ.�àçâèòûé â ðàáîòå ìåòîä èññëåäîâàíèÿ çàïóòàí�íîñòè èìååò îáùèé õàðàêòåð è ïðèìåíèì íå òîëüêîê ÍÊÆ, íî è ê äðóãèì îáúåêòàì, ñîäåðæàùèì äè�ìåðû.946



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 5 (11), 2008 Êâàíòîâàÿ çàïóòàííîñòü : : :Àâòîðû áëàãîäàðÿò À. Â. Êóëèêîâà, À. Ô. Øåñòà�êîâà è Ñ. È. Äîðîíèíà çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ. Ìûòàêæå î÷åíü ïðèçíàòåëüíû Å. È. Êóçíåöîâîé, îêà�çàâøåé ïîìîùü ïðè ïîäãîòîâêå ðóêîïèñè. �àáîòà âû�ïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíò�07-07-00048). Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÎïðåäåëåíèå (ñì. [33, 34℄). Ñîñòîÿíèå ñèñòåìû,ñîñòîÿùåé èç äâóõ ïîäñèñòåì 1 è 2, íàçûâàåòñÿ ñåïà�ðàáåëüíûì, åñëè ñóùåñòâóåò õîòÿ áû îäíî ðàçëîæå�íèå ìàòðèöû ïëîòíîñòè � ñèñòåìû âèäà� =Xi wi�(1)i 
 �(2)i ; (�:1)ãäå âåñà wi � 0 è Piwi = 1, à �(1;2)i � ìàòðèöûïëîòíîñòè ïîäñèñòåì 1 è 2.Åñëè ñèñòåìà ñåïàðàáåëüíà, òî â íåé íåò çàïóòàí�íîñòè: E = 0. È íàîáîðîò, íåñåïàðàáåëüíîñòü îçíà�÷àåò, ÷òî â ñèñòåìå åñòü çàïóòàííîñòü: E 6= 0.Ïóòåì âûïîëíåíèÿ ïðÿìûõ âû÷èñëåíèé ìû íà�øëè, ÷òî ìàòðèöà ïëîòíîñòè (33) èìååò ðàçëîæåíèå16 0BBBB� 1 2 �1�1 2 1 1CCCCA = 16 2664 1 00 0 !

 0 00 1 !+ 0 00 1 !
 1 00 0 !++0BB� 12 1212 12 1CCA
0BB� 12 �12�12 12 1CCA+0BB� 12 �12�12 12 1CCA

0BB� 12 1212 12 1CCA+0BB� 12 i2� i2 12 1CCA
0BB� 12 � i2i2 12 1CCA++ 0BB� 12 � i2i2 12 1CCA
0BB� 12 i2� i2 12 1CCA3775 :Àíàëîãè÷íî äëÿ ìàòðèöû ïëîòíîñòè (34) ìû ïî�ëó÷èëè

16 0BBBB� 2 1 11 1 2 1CCCCA = 16 2664 1 00 0 !

 1 00 0 !+ 0 00 1 !
 0 00 1 !++0BB� 12 1212 12 1CCA
0BB� 12 1212 12 1CCA+0BB� 12 �12�12 12 1CCA

0BB� 12 �12�12 12 1CCA+0BB� 12 i2� i2 12 1CCA
0BB� 12 i2� i2 12 1CCA++ 0BB� 12 � i2i2 12 1CCA
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