
ÆÝÒÔ, 2015, òîì 147, âûï. 1, ñòð. 149�156 

 2015
ÎÑÎÁÅÍÍÎÑÒÈ ÏÅ�ÅÕÎÄÎÂ ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊ�ÌÅÒÀËËÏÎÄ ÂÛÑÎÊÈÌ ÄÀÂËÅÍÈÅÌ Â Ê�ÈÑÒÀËËÀÕÑÎ ÑÏÈÍÎÂÛÌÈ Ê�ÎÑÑÎÂÅ�ÀÌÈ 3d-ÈÎÍÎÂÂ ÒÅÒ�ÀÝÄ�È×ÅÑÊÎÌ ÎÊ�ÓÆÅÍÈÈÊ. À. Ëîáà÷ a*, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ a;b**, T. M. Îâ÷èííèêîâà 
aÑèáèðñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò660041, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿbÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿ
Èíñòèòóò ëåñà èì. Â. Í. Ñóêà÷åâà Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12 èþëÿ 2013 ã.,ïîñëå ïåðåðàáîòêè 8 èþëÿ 2014 ã.Äëÿ ìîòòîâñêèõ äèýëåêòðèêîâ ñ òåòðàýäðè÷åñêèì îêðóæåíèåì ïîëó÷åíà çàâèñèìîñòü ý��åêòèâíîãî ïàðà-ìåòðà Õàááàðäà Ueff îò äàâëåíèÿ. Ýòà çàâèñèìîñòü íå óíèâåðñàëüíà. Äëÿ êðèñòàëëîâ ñ d5-êîí�èãóðàöèåéñïèíîâûé êðîññîâåð ïîäàâëÿåò ýëåêòðîííûå êîððåëÿöèè, äëÿ d4-êîí�èãóðàöèé ïàðàìåòð Ueff óâåëè÷è-âàåòñÿ ïîñëå ñïèíîâîãî êðîññîâåðà. Äëÿ d2- è d7-êîí�èãóðàöèé Ueff ðàñòåò ñ ïîâûøåíèåì äàâëåíèÿ ââûñîêîñïèíîâîì ñîñòîÿíèè è íàñûùàåòñÿ ïîñëå ñïèíîâîãî êðîññîâåðà. �àññìîòðåíû îñîáåííîñòè ïåðåõî-äà äèýëåêòðèê�ìåòàëë ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ, ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü êàñêàäîâ èç íåñêîëüêèõ ïåðåõîäîâ äëÿðàçíûõ êîí�èãóðàöèé.DOI: 10.7868/S00444510150101371. ÂÂÅÄÅÍÈÅÝêñïåðèìåíòàëüíîå îòêðûòèå ñïèíîâûõ êðîññî�âåðîâ â öåëîì ðÿäå êðèñòàëëîâ ñ ðàçëè÷íîé ñòðóê�òóðîé ïîðîäèëî îãðîìíûé èíòåðåñ ê èññëåäîâàíèþðàçëè÷íûõ ñâîéñòâ òàêèõ ìàòåðèàëîâ. Ñ ðîñòîì äàâ�ëåíèÿ â íèõ íàáëþäàëèñü èçìåíåíèÿ ìàãíèòíûõ,ñòðóêòóðíûõ è ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ. Â ðÿäå ñëó÷àåâñïèíîâûé êðîññîâåð ïðè âîçäåéñòâèè âûñîêèõ äàâ�ëåíèé èíäóöèðóåò ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë. Äå�òàëüíûé îáçîð áîëüøîãî ÷èñëà ýêñïåðèìåíòàëüíûõè òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò íà ýòó òåìó áûë ïðîâåäåí Ëþ�áóòèíûì è �àâðèëþêîì [1℄.Òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ ñïèíîâûõêðîññîâåðîâ íà ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë ïðè âû�ñîêèõ äàâëåíèÿõ â ñèñòåìàõ ñ îêòàýäðè÷åñêîé ñèì�ìåòðèåé dn-èîíîâ áûëè ïðîâåäåíû â ðàáîòàõ Îâ�*E-mail: ks-ad�yandex.ru**E-mail: sgo�iph.krasn.ru

÷èííèêîâà [2; 3℄. Áîëüøîå ÷èñëî ïðèìåðîâ ìîòòîâ�ñêèõ äèýëåêòðèêîâ ñî ñïèíîâûìè êðîññîâåðàìè è ïå�ðåõîäàìè äèýëåêòðèê�ìåòàëë, ðàññìîòðåííûõ â îá�çîðå [1℄, îòíîñèòñÿ ê ñèñòåìàì ñ TO6-îêòàýäðàìè(çäåñü T � 3d-èîí). Ìåæäó òåì èìååòñÿ íåìàëî êðè�ñòàëëîâ ñ òåòðàýäðè÷åñêîé ñèììåòðèåé êàòèîíîâ, ñî�äåðæàùèõ TO4-òåòðàýäðû. Â êðèñòàëëàõ ñî ñòðóêòó�ðîé øïèíåëè è ãðàíàòà èìåþòñÿ îäíîâðåìåííî è òåò�ðà- è îêòàýäðè÷åñêèå ïîçèöèè. Ñóùåñòâóþò êðèñòàë�ëû òîëüêî ñ òåòðàýäðè÷åñêèìè ïîçèöèÿìè 3d-èîíîâ,íàïðèìåð, ëàíãàñèò Ba3TaFe3Si2O14 [4; 5℄. Òàêæå êýòîé ãðóïïå êðèñòàëëîâ îòíîñÿòñÿ ñëîèñòûå ïíèêòè�äû æåëåçà LaFeAsO ñ âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ñâåðõ�ïðîâîäèìîñòüþ è ìîíîñèëèöèä æåëåçà FeSi. Òàêèìîáðàçîì, ðàññìîòðåíèå îñîáåííîñòåé ýëåêòðîííûõïåðåõîäîâ â ñèñòåìàõ ñ òåòðàýäðè÷åñêîé ñèììåòðèåéêàòèîíîâ ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ.Ïîñêîëüêó â ñòàíäàðòíîé ìîäåëè Õàááàðäà [6℄âîçìîæåí ïåðåõîä ïîä äàâëåíèåì èç äèýëåêòðè÷å�ñêîãî ñîñòîÿíèÿ â ìåòàëëè÷åñêîå, à íèçêîýíåðãåòè�÷åñêóþ îáëàñòü äëÿ ñîåäèíåíèé 3d-ìåòàëëîâ ìîæíî149



Ê. À. Ëîáà÷, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, T. M. Îâ÷èííèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 1, 2015îïèñûâàòü â ðàìêàõ îáîáùåííîé ìîäåëè Õàááàðäà, âäóõå äàííîé èäåîëîãèè â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðîâåäå�íî èññëåäîâàíèå âîçìîæíîñòè òàêèõ ïåðåõîäîâ äëÿêðèñòàëëîâ ñ òåòðàýäðè÷åñêîé ñèììåòðèåé.Îáîáùåííàÿ ìîäåëü Õàááàðäà [7℄ ñòðîèòñÿ íà áà�çèñå ëîêàëüíûõ ìíîãîýëåêòðîííûõ òåðìîâ dn�1, dn,dn+1, àíàëîãè÷íî òîìó, êàê îáû÷íàÿ ìîäåëü Õàá�áàðäà �îðìèðóåòñÿ íà áàçèñå ëîêàëüíûõ òåðìîâ d0,d1, d2. Îäíàêî ñóùåñòâåííîå îòëè÷èå îáîáùåííîéìîäåëè îò ñòàíäàðòíîé ñîñòîèò â òîì, ÷òî ñïèíûòåðìîâ dn�1, dn, dn+1, ìîãóò ïðèíèìàòü ðàçëè÷íûåçíà÷åíèÿ 0 � S � 5=2. Â îáîáùåííîé ìîäåëè Õàá�áàðäà ââîäèòñÿ ïàðàìåòð ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ [8℄, ðàâíûéUeff (dn) = E0(dn+1) +E0(dn�1)� 2E0(dn) (1)è îïðåäåëÿþùèé ùåëü ìåæäó àíàëîãîì âåðõíåé õàá�áàðäîâñêîé çîíû 

 = E0(dn+1)�E0(dn) è àíàëîãîìíèæíåé õàááàðäîâñêîé çîíû 
� = E0(dn)�E0(dn�1),ãäå E0(dn) � ýíåðãèÿ îñíîâíîãî òåðìà äëÿ dn-êîí-�èãóðàöèè.Äëÿ èîíîâ ñ êîí�èãóðàöèåé dn â òåòðàýäðè÷å�ñêîì êðèñòàëëè÷åñêîì ïîëå ñóùåñòâóåò êîíêóðåí�öèÿ ìåæäó ðàçëè÷íûìè ñïèíîâûìè ñîñòîÿíèÿìè,÷òî ñâÿçàíî ñ áàëàíñîì ìåæäó ïàðàìåòðîì õóíäîâ�ñêîãî îáìåíà J è ðàñùåïëåíèåì îò êðèñòàëëè÷åñêîãîïîëÿ � = 10Dq. Ýòî ðàñùåïëåíèå çàâèñèò îò ìåæ�àòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ è, ñëåäîâàòåëüíî, îò äàâëåíèÿ.Òàêèì îáðàçîì, ðîñò äàâëåíèÿ ìîæåò èíäóöèðîâàòüñïèíîâûå êðîññîâåðû, ÷òî, â ñâîþ î÷åðåäü, ìîæåòïðèâîäèòü ê èçìåíåíèþ ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ Ueff . Îêàçàëîñü, ÷òî äëÿ ñèñòåì ñ òåòðàýäðè÷å�ñêîé ñèììåòðèåé ý��åêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå Ueffíå çàâèñèò îò äàâëåíèÿ äëÿ êîí�èãóðàöèé d1, d3, d6,d8, d9, óìåíüøàåòñÿ äëÿ d5 è óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîìäàâëåíèÿ äëÿ êîí�èãóðàöèé d2, d4, d7.2. ÑÏÈÍÎÂÛÅ Ê�ÎÑÑÎÂÅ�Û ÄËßdn-ÊÎÍÔÈ�Ó�ÀÖÈÉÄëÿ èîíîâ 3d-ìåòàëëîâ â êðèñòàëëàõ ñ ïðåîá�ëàäàþùèì òèïîì èîííîé ñâÿçè õàðàêòåðíà ñèòóà�
HS IS LS�èñ. 1. Ñõåìà ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ äëÿd4-êîí�èãóðàöèè â âûñîêîñïèíîâîì, ïðîìåæóòî÷-íîñïèíîâîì è íèçêîñïèíîâîì ñîñòîÿíèÿõ

öèÿ ñèëüíîãî èëè ïðîìåæóòî÷íîãî êðèñòàëëè÷åñêî�ãî ïîëÿ [9℄. Â ýòîì ñëó÷àå ðàñùåïëåíèå îäíîýëåê�òðîííîãî àòîìíîãî 3d-óðîâíÿ â êðèñòàëëè÷åñêîì ïî�ëå ó÷èòûâàåòñÿ â ïåðâóþ î÷åðåäü, è ïîòîì çàïîë�íÿþòñÿ ðàñùåïëåííûå óðîâíè è �îðìèðóþòñÿ ìíî�ãîýëåêòðîííûå òåðìû. Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíà ïîÿñ�íÿþùàÿ ðàñ÷åòû ñõåìà ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâïî îðáèòàëÿì äëÿ d4-êîí�èãóðàöèè. Áóäåì ñ÷èòàòü,÷òî eg-ýëåêòðîí èìååò ýíåðãèþ �6Dq, t2g-ýëåêòðîíèìååò ýíåðãèþ +4Dq. Íå âûïèñûâàÿ ÿâíî ñòàíäàðò�íûé ìíîãîçîííûé ãàìèëüòîíèàí äëÿ îäíîé ýëåìåí�òàðíîé ÿ÷åéêè (ïîä êîòîðîé â äàííîì ñëó÷àå ïîíè�ìàåòñÿ êëàñòåð MeO4), îòìåòèì ñëåäóþùèå âíóò-ðèàòîìíûå êóëîíîâñêèå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû: âíóò-ðèàòîìíûé êóëîí íà îäíîé îðáèòàëè U , íà ðàçíûõîðáèòàëÿõ V è õóíäîâñêèé îáìåí J , äëÿ ñ�åðè÷å�ñêè-ñèììåòðè÷íûõ àòîìîâ èìååò ìåñòî ñîîòíîøåíèåU = V + 2J . Ïàðà ýëåêòðîíîâ íà îäíîé îðáèòàëè ñïðîòèâîïîëîæíûìè ñïèíàìè èìååò ýíåðãèþ U , ïà�ðà ýëåêòðîíîâ íà ðàçíûõ îðáèòàëÿõ ñ ïàðàëëåëü�íûìè ñïèíàìè èìååò ýíåðãèþ V � J=2, ïàðà ýëåêò-ðîíîâ ñ ïðîòèâîïîëîæíûìè ñïèíàìè íà ðàçíûõ îð�áèòàëÿõ èìååò ýíåðãèþ V . Îãðàíè÷åíèå òîëüêî òà�êèìè ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè, êîíå÷íî, åñòü ïðè�áëèæåíèå ïî ñðàâíåíèþ ñ ïîëíîé òåîðèåé ìóëüòè�ïëåòîâ [9�11℄, èçâåñòíîå êàê ïðèáëèæåíèå Êàíàìî�ðè [12℄. Â ýòîì ïðèáëèæåíèè ïðàâèëüíî îïèñûâàþò�ñÿ îñíîâíîé è íåñêîëüêî âîçáóæäåííûõ òåðìîâ, íîâûñîêîâîçáóæäåííûå òåðìû îòëè÷àþòñÿ îò ðåçóëü�òàòîâ ïîëíîé òåîðèè. Ïðè èññëåäîâàíèè ñïèíîâûõêðîññîâåðîâ ìû èíòåðåñóåìñÿ îñíîâíûì è áëèæàé�øèìè âîçáóæäåííûìè òåðìàìè, òàê ÷òî òàêîå óïðî�ùåíèå àäåêâàòíî çàäà÷å. Îíî òàêæå ñîõðàíÿåò ñâîé�ñòâà ñèììåòðèè òåðìîâ dn è d10�n.Ïðè òàêîì àíàëèçå âûÿñíÿåòñÿ, ÷òî äëÿ êîí�èãó�ðàöèé d2, d7 è d8 âñåãäà ðåàëèçóåòñÿ âûñîêîñïèíîâîå(HS) ñîñòîÿíèå, íåçàâèñèìî îò äàâëåíèÿ è çíà÷åíèÿïàðàìåòðîâ J è �:E(2)1 = V � J=2� 12Dq; (2)E(7)3=2 = 21V � 3J=2� 12Dq; (3)E(8)1 = 28V � J=2� 8Dq: (4)Çäåñü è äàëåå E(n)s � ýíåðãèÿ dn-êîí�èãóðàöèè ñîñïèíîì S. Äëÿ êîí�èãóðàöèè d3 âîçìîæíû äâà ñïè�íîâûõ ñîñòîÿíèÿ:E(3)3=2 = 3V � 3J=2� 8Dq; (5)E(3)1=2 = 3V + 3J=2� 18Dq: (6)Ïðè ýòîì, åñëè êðèñòàëëè÷åñêîå ïîëå ïðè íóëåâîìäàâëåíèè �0 (� = �0 + �dP ) ìåíüøå 3J , òî îñíîâ�150



ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 1, 2015 Îñîáåííîñòè ïåðåõîäîâ äèýëåêòðèê�ìåòàëë : : :íûì ñîñòîÿíèåì â èíòåðâàëå äàâëåíèé ïðè � < 3Jáóäåò âûñîêîñïèíîâîå ñîñòîÿíèå (S = 3=2), à ïðè� > 3J � íèçêîñïèíîâîå (LS) (S = 1=2). Åñëè æå�0 > 2J , òî îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì âñåãäà áóäåò íèç�êîñïèíîâîå ñîñòîÿíèå, è ñïèíîâûé êðîññîâåð íå áó�äåò íàáëþäàòüñÿ.Äëÿ d4-èîíîâ èìååò ìåñòî êîíêóðåíöèÿ òðåõ ñî�ñòîÿíèé (ðèñ. 1):E(4)2 = 6V � 3J � 4Dq; (7)E(4)1 = 6V + 3J=2� 14Dq; (8)E(4)0 = 6V + 3J � 24Dq: (9)Îäíàêî ñîñòîÿíèå ñ ïðîìåæóòî÷íûì ñïèíîì (IS)íå áóäåò ðåàëèçîâûâàòüñÿ. Ñïèíîâûé êðîññîâåð (èçS = 2 â S = 0) íàáëþäàåòñÿ ïðè � = 3J .Äëÿ d5-èîíîâ èìååì àíàëîãè÷íóþ ñèòóàöèþ, ñè�ñòåìà ïåðåõîäèò èç âûñîêîñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ âíèçêîñïèíîâîå ïðè � = 3:5J :E(5)5=2 = 10� � 5J; (10)E(5)1=2 = 10V + 2J � 20Dq: (11)Òåðì d5 ñ ïðîìåæóòî÷íûì ñïèíîì 3/2 èìååòýíåðãèþ E3=2 = 10V �J�10Dq è íàáëþäàåòñÿ íèæåíèçêîñïèíîâîãî â ñâîáîäíîì èîíå, íî íå ñòàíîâèòñÿîñíîâíûì íè ïðè êàêèõ äàâëåíèÿõ. Îòìåòèì òàêæå,÷òî êðîññîâåð èç âûñîêîñïèíîâîãî â íèçêîñïèíîâîåñîñòîÿíèå äëÿ d5-èîíîâ â îêòàýäðè÷åñêîì îêðóæå�íèè èìååò ìåñòî ïðè òîì æå êðèòè÷åñêîì çíà÷åíèè� = 3:5J .Ñèòóàöèÿ ìåíÿåòñÿ äëÿ d6-êîí�èãóðàöèè. Çäåñüíèçêîñïèíîâîå ñîñòîÿíèå ñ ýíåðãèåé E0 = 15V +3J�� 16Dq âñåãäà âûøå ñîñòîÿíèÿ ñ ïðîìåæóòî÷íûìñïèíîì íà âåëè÷èíó 5J=2, ïîýòîìó êîíêóðèðóåò ïîýíåðãèè ñ íàèáîëüøèì (S = 2) è ïðîìåæóòî÷íûì(S = 1) ñïèíàìè:E(6)2 = 15V � 3J � 6Dq; (12)E(6)1 = 15V + J=2� 16Dq: (13)Ñïèíîâûé êðîññîâåð îñóùåñòâëÿåòñÿ ïðè � = 3:5J .3. ÔÀÇÎÂÛÅ ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÄËß d4-ÈÎÍÎÂÎïðåäåëèì çàâèñèìîñòü ý��åêòèâíîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ Ueff îò äàâëåíèÿ P äëÿ ýòîãî ñëó÷àÿ. Åãî�èçè÷åñêèé ñìûñë � ýíåðãèÿ, íåîáõîäèìàÿ ýëåêòðî�íó äëÿ ïåðåñêîêà ñ îäíîãî àòîìà íà äðóãîé:Ueff (d4) = E0(d5) +E0(d3)� 2E0(d4): (14)

S = 0S = 2S = 2S = 0S = 2S = 0
S = 1=2S = 3=2S = 3=2S = 1=2S = 3=2S = 1=2

S = 1=2S = 5=2S = 1=2S = 5=2S = 5=2S = 1=2
n = 3n = 3n = 3

àáâ
n = 4n = 4n = 4

n = 5n = 5n = 5�èñ. 2. Äèàãðàììû ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé, îïðåäå-ëÿþùèõ ý��åêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå, äëÿ d3-, d4-,d5-êîí�èãóðàöèé ïðè �(P ) < 3J (à), 3J < �(P ) << 3:5J (á ), �(P ) > 3:5J (â). Çíà÷åíèÿ ñïèíîâ ïîä-ïèñàíû ñëåâà îò óðîâíåé. Ñîñòîÿíèå, çàïîëíåííîå ïðèíóëåâîé òåìïåðàòóðå, îáîçíà÷åíî êðåñòèêîì, ñòðåëêèïîêàçûâàþò âîçìîæíûå ïðîöåññû ðîæäåíèÿ è óíè÷òî-æåíèÿ ýëåêòðîíàÈìåííî ýòîò ïàðàìåòð îïðåäåëÿåò ùåëü Ìîò-òà �Õàááàðäà: Eg = Ueff �W; (15)ãäå W � ïîëóøèðèíà çàòðàâî÷íîé çîíû.Ý��åêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå çàâèñèò îò âåëè÷è�íû êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ �, êîòîðîå, â ñâîþ î÷å�ðåäü, çàâèñèò îò äàâëåíèÿ. Ïîñêîëüêó ñ ðîñòîì äàâ�ëåíèÿ èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðà ðåøåòêè îòíîñèòåëüíîìàëû, áóäåì ïðåäïîëàãàòü ëèíåéíóþ çàâèñèìîñòüêðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ îò äàâëåíèÿ:� = �0 + �dP: (16)Ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ òàêæå ðàñòåò è ïîëóøèðèíàçîíû W =W0 + �wP . Â êîíå÷íîì èòîãå, ùåëü ìåæ�äó çîíàìè èñ÷åçàåò ïðè çíà÷åíèè W
 = aUeff , ãäåa � 1. Ïîýòîìó óñëîâèå èíòåðåñóþùèõ íàñ ïåðåõî�äîâ ìîæíî çàïèñàòü òàê:W (P1) = Ueff (Pt); (17)ãäå Pt � òî÷êà �àçîâîãî ïåðåõîäà.Èòàê, ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ äëÿ êàæäîãî òåðìà(d3, d4, d5) õàðàêòåðåí ñïèíîâûé êðîññîâåð èç âû�ñîêîñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ â íèçêîñïèíîâîå. Äëÿ êîí��èãóðàöèé d3 è d4 îí ïðîèñõîäèò ïðè � = 3J , à äëÿd5 � ïðè � = 3:5J . Ïîýòîìó ìîæíî âûäåëèòü òðè îá�ëàñòè, â êîòîðûõ ýòè êîí�èãóðàöèè èìåþò ðàçëè÷�íûå äèàãðàììû ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé (ðèñ. 2).151
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PHSM�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà Ueff (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ïîëóøèðèíû çîíûW (ïóíêòèðíûå ëèíèè) îòäàâëåíèÿ äëÿ d4-êîí�èãóðàöèè ñèñòåìû, îñíîâíîå ñîñòîÿíèå êîòîðîé � äèýëåêòðèê. Öè�ðàìè îáîçíà÷åíû âîçìîæ-íûå ñöåíàðèè ïîâåäåíèÿ òàêîé ñèñòåìû ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû: 1 � äèýëåêòðèêïðè ëþáîì äàâëåíèè, 2 � ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë â âûñîêîñïèíîâîì ñîñòîÿíèè, 3 � ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèêâ íèçêîñïèíîâîì ñîñòîÿíèè, 4 � ïîñëåäîâàòåëüíûé ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë�äèýëåêòðèê, 5 � ïîñëåäîâàòåëüíûéïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë�äèýëåêòðèê�ìåòàëë1) �(P ) < 3J . Âñå òåðìû íàõîäÿòñÿ â âûñîêîñïè�íîâîì ñîñòîÿíèè, à ý��åêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå íåçàâèñèò îò êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîëÿ:Ueff (P ) = V � J=2: (18)2) 3J < �(P ) < 3:5J . Äëÿ êîí�èãóðàöèé d3 èd4 ïðîèñõîäèò ïåðåõîä â íèçêîñïèíîâîå ñîñòîÿíèå,îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì òåðìà d5 ïî-ïðåæíåìó îñòàåò�ñÿ HS-ñîñòîÿíèå, à äëÿ ïàðàìåòðà Ueff ïîÿâëÿåòñÿçàâèñèìîñòü îò äàâëåíèÿ:Ueff (P ) = U � 5J=2 + 10Dq: (19)3) �(P ) > 3:5J . Âñå òåðìû íàõîäÿòñÿ â LS-ñîñ-òîÿíèè, âûðàæåíèå äëÿ ïàðàìåòðà Ueff (P ) ñîâïàäà�åò ñ ðàâåíñòâîì (19), ïîñêîëüêó íåíóëåâûå ìàòðè÷�íûå ýëåìåíòû hd5; LSjd+6 jd4; LSi ñâÿçûâàþò îäíè èòå æå ñîñòîÿíèÿ íà ðèñ. 2á è 2â.Òàêèì îáðàçîì, ý��åêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå ìå�íÿåò ñâîå ïîâåäåíèå â òî÷êå P
 = (3J��0)=�d áëàãî�äàðÿ ñïèíîâîìó êðîññîâåðó, è ïàðàìåòð Ueff âûøåýòîé òî÷êè ðàñòåò ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ.Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòü ý��åêòèâ�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îò äàâëåíèÿ è ðàçëè÷íûå âà�ðèàíòû ïîâåäåíèÿ ñèñòåìû, îñíîâíîå ñîñòîÿíèå êî�òîðîé � äèýëåêòðèê (W0 < U0 = V �J=2). Äëÿ òàêîéñèñòåìû åñòü ïÿòü âîçìîæíûõ ñöåíàðèåâ.1) Ñòàáèëüíûé äèýëåêòðèê. Ñèñòåìà âñåãäà íàõî�äèòñÿ â äèýëåêòðè÷åñêîì ñîñòîÿíèè. Òàêîé ñöåíàðèéðåàëèçóåòñÿ ïðè ñëåäóþùèõ óñëîâèÿõ:

�w�d < V � J=2�W03J ��0 ; �w < �d: (20)2) Ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë. Ñèñòåìà ïåðå�õîäèò èç ïåðâîíà÷àëüíîãî äèýëåêòðè÷åñêîãî âûñî�êîñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ â ìåòàëëè÷åñêîå âûñîêîñïè�íîâîå ñîñòîÿíèå â òî÷êåPHSM = V � J=2�W0�w :Ìåõàíèçì òàêîãî ïåðåõîäà ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿðîñòîì ïîëóøèðèíû çîíûW , êàê â îáû÷íîé ìîäåëèÕàááàðäà. Óñëîâèÿ ðåàëèçàöèè äàííîãî ñöåíàðèÿ òà�êîâû: �w�d > V + J=2�W03J ��0 ; �w > �d: (21)3) Ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë â îáëàñòè íèç�êîñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé. Â ýòîì ñëó÷àå ñïèíîâûéêðîññîâåð çàìåòíî óâåëè÷èâàåò ùåëü, à òàêæå äàâ�ëåíèå, ïðè êîòîðîì ïðîèñõîäèò ïåðåõîä äèýëåêò-ðèê�ìåòàëë,PLSM = V � J=2 +�0 �W0�w � �d :Òàêàÿ ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòî, êîãäà�w�d < V � J=2�W03J ��0 ; �w > �d:4) Äâîéíîé ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë�äè-ýëåêòðèê. Ïåðâûé ïåðåõîä ïðîèñõîäèò â âûñîêîñïè�íîâîì ñîñòîÿíèè â òî÷êå PHSM , à çàòåì ñèñòåìà152
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 PLSM�èñ. 4. Çàâèñèìîñòè ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà Ueff (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ïîëóøèðèíû çîíû W (ïóíêòèðíûå ëèíèè)îò äàâëåíèÿ äëÿ d4-êîí�èãóðàöèè ñèñòåìû, îñíîâíîå ñîñòîÿíèå êîòîðîé � ìåòàëë. Öè�ðàìè îáîçíà÷åíû âîçìîæíûåñöåíàðèè ïîâåäåíèÿ òàêîé ñèñòåìû ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû: 1 � ïîñëåäîâàòåëüíûéïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê�ìåòàëë, 2 � ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê â òî÷êå ñïèíîâîãî êðîññîâåðà, 3 � ìåòàëë ïðèëþáîì äàâëåíèè, 4 � ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê â íèçêîñïèíîâîì ñîñòîÿíèèñíîâà ïåðåõîäèò â äèýëåêòðè÷åñêîå ñîñòîÿíèå âòî÷êå ñïèíîâîãî êðîññîâåðà P
. Òàêîé ñöåíàðèéðàçâèâàåòñÿ ïðè �w < �d èV � J=2�W03J ��0 < �w�d < V + J=2�W03J ��0 : (22)5) Òðîéíîé ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìåòàëë�äè-ýëåêòðèê�ìåòàëë. Áëàãîäàðÿ ñïèíîâîìó êðîññîâåðóñèñòåìà ïðåòåðïåâàåò öåëûé êàñêàä ïåðåõîäîâ. Ñíî�âà ïðîèñõîäÿò ïîñëåäîâàòåëüíûå ïåðåõîäû â òî÷êàõPHSM è P
, çàòåì ñèñòåìà ïåðåõîäèò â ìåòàëëè÷åñêîåñîñòîÿíèå â îáëàñòè äàâëåíèé, ãäå âñå òåðìû óæåíàõîäÿòñÿ â LS-ñîñòîÿíèè. Òî÷êà ïåðåõîäàPLSM = V � 5J=2 +�0 �W0�w � �d :Íåîáõîäèìûìè óñëîâèÿìè îñóùåñòâëåíèÿ òàêî�ãî ñöåíàðèÿ ÿâëÿþòñÿ íåðàâåíñòâî �w > �d èóñëîâèå (22).Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû ðàçëè÷íûå âàðèàíòû ïî�âåäåíèÿ ñèñòåìû, îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì êîòîðîé ÿâ�ëÿåòñÿ ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå (W0 > U0 = V ��J=2). Çäåñü òàêæå âîçìîæíû ÷åòûðå âàðèàíòà âëè�ÿíèÿ äàâëåíèÿ íà ñèñòåìó. Åñëè âûïîëíÿþòñÿ óñëî�âèÿ (21), òî ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ ñòà�áèëüíûì. Ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèé (20) ïðîèñõîäèòïåðåõîä â äèýëåêòðè÷åñêîå ñîñòîÿíèå â òî÷êå ñïè�íîâîãî êðîññîâåðà, à åñëè �w < �d è âûïîëíÿþòñÿóñëîâèÿ (22), òî äàííûé ïåðåõîä ïðîèñõîäèò â òî÷êåPLSM . Ïîñëåäíèé ñöåíàðèé ðåàëèçóåòñÿ ïðè �w > �d

è âûïîëíåíèè óñëîâèé (22), ïðîèñõîäÿò ïîñëåäîâà�òåëüíûå ïåðåõîäû ñíà÷àëà â äèýëåêòðè÷åñêîå ñîñòî�ÿíèå â òî÷êå P
, à çàòåì ñíîâà â ìåòàëëè÷åñêîå âòî÷êå PLSM .4. ÔÀÇÎÂÛÅ ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÄËß d2-,d7-ÈÎÍÎÂÂ ñëó÷àå d2-, d7-èîíîâ ïàðàìåòð ý��åêòèâíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ òàêæå ðàñòåò ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ.Àíàëèç òåðìîâ d1-, d2-, d3-êîí�èãóðàöèé è ñïèíî�âûõ êðîññîâåðîâ â íèõ âûÿâëÿåò äëÿ Ueff äâå çîíûäàâëåíèé:Ueff = ( V � J=2 + 10Dq; P < P
;V + 5J=2; P > P
: (23)Çäåñü P
 = (3J � �0)=�d. À äëÿ ñëó÷àÿ d7-èîíîâèìååì ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ ý��åêòèâíîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ:Ueff = ( V � J=2 + 10Dq; P < P
;V + 3J; P > P
;P
 = 3:5J ��0�d : (24)Êà÷åñòâåííî ïîâåäåíèå ïàðàìåòðà Ueff è âàðèàíòûïîâåäåíèÿ äèýëåêòðè÷åñêèõ (ðèñ. 5) è ìåòàëëè÷å�ñêèõ (ðèñ. 6) ñèñòåì ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ îäèíàêîâû âýòèõ ñëó÷àÿõ, à óñëîâèÿ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ ðàçëè÷�íû è ñâåäåíû â òàáëèöó. Èíòåðåñåí ñëó÷àé, êîãäà153
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PHSM�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà Ueff(ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ïîëóøèðèíû çîíûW (ïóíêòèð-íûå ëèíèè) îò äàâëåíèÿ äëÿ d2- è d7-êîí�èãóðàöèéñèñòåìû, îñíîâíîå ñîñòîÿíèå êîòîðîé � äèýëåê-òðèê. Öè�ðàìè îáîçíà÷åíû âîçìîæíûå ñöåíàðèèïîâåäåíèÿ òàêîé ñèñòåìû ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ â çà-âèñèìîñòè îò ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû: 1 � ïåðåõîääèýëåêòðèê�ìåòàëë â âûñîêîñïèíîâîì ñîñòîÿíèè,2 � ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê â íèçêîñïèíîâîìñîñòîÿíèè
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Ueff 1 2
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PHSM�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà Ueff(ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ïîëóøèðèíû çîíûW (ïóíêòèð-íûå ëèíèè) îò äàâëåíèÿ äëÿ d2- è d7-êîí�èãóðàöèéñèñòåìû, îñíîâíîå ñîñòîÿíèå êîòîðîé � ìåòàëë.Öè�ðàìè îáîçíà÷åíû âîçìîæíûå ñöåíàðèè ïîâåäå-íèÿ òàêîé ñèñòåìû ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ â çàâèñèìî-ñòè îò ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû: 1 � ñèñòåìà íàõîäèò-ñÿ â ìåòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè ïðè ëþáûõ äàâëåíè-ÿõ, 2 � ïîñëåäîâàòåëüíûé ïåðåõîä ìåòàëë�äèýëåêò-ðèê�ìåòàëë

ñèñòåìà èçíà÷àëüíî ÿâëÿåòñÿ ìåòàëëîì. Ñïèíîâûéêðîññîâåð òîãäà èíäóöèðóåò ïîñëåäîâàòåëüíûé ïåðå�õîä ìåòàëë�äèýëåêòðèê�ìåòàëë, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ïðèí�öèïèàëüíî íåâîçìîæíûì äëÿ êðèñòàëëîâ áåç êðîñ�ñîâåðîâ.5. ÔÀÇÎÂÛÅ ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÄËß d5-ÈÎÍÎÂÄëÿ äàííîé êîí�èãóðàöèè ñèòóàöèÿ çàìåòíî îò�ëè÷àåòñÿ, êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ óìåíüøàåòñÿ ñðîñòîì äàâëåíèÿ (ðèñ. 7). Ý��åêòèâíîå âçàèìîäåé�ñòâèå ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ óìåíüøàåòñÿ ïî çàêîíóUeff = ( V + 4J � 10Dq; P < P
;V � J=2; P > P
;P
 = 3:5J ��0�d : (25)Èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ñëó÷àé, êîãäà ñèñòåìà âîñíîâíîì ñîñòîÿíèè ÿâëÿåòñÿ äèýëåêòðèêîì. Òîãäàâñåãäà áóäåò èìåòü ìåñòî ïåðåõîä äèýëåêòðèê�ìå-òàëë. Âî-ïåðâûõ, îí ìîæåò îñóùåñòâèòüñÿ â îáëàñòèäàâëåíèé, ãäå âñå òåðìû íàõîäÿòñÿ â HS-ñîñòîÿíèè.Â ýòîì ñëó÷àå ãëàâíóþ ðîëü èãðàåò ñèëüíàÿ çàâè�1 2 3
PW0U � JU + 2JU0Ueff

PHSM P
 PLSM�èñ. 7. Çàâèñèìîñòü ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà Ueff(ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ïîëóøèðèíû çîíûW (ïóíêòèð-íûå ëèíèè) îò äàâëåíèÿ äëÿ d5-êîí�èãóðàöèé ñèñ-òåìû, îñíîâíîå ñîñòîÿíèå êîòîðîé � äèýëåêòðèê.Öè�ðàìè îáîçíà÷åíû âîçìîæíûå ñöåíàðèè ïîâåäå-íèÿ òàêîé ñèñòåìû ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ â çàâèñèìî-ñòè îò ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû: 1 � ïåðåõîä â ìåòàëëè-÷åñêîå ñîñòîÿíèå â âûñîêîñïèíîâîì ñîñòîÿíèè, 2 �ïåðåõîä â ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå â òî÷êå ñïèíî-âîãî êðîññîâåðà, 3 � ïåðåõîä â ìåòàëëè÷åñêîå ñîñ-òîÿíèå â íèçêîñïèíîâîì ñîñòîÿíèè154



ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 1, 2015 Îñîáåííîñòè ïåðåõîäîâ äèýëåêòðèê�ìåòàëë : : :Òàáëèöà. Âîçìîæíûå �àçîâûå ïåðåõîäû è óñëîâèÿ èõ îñóùåñòâëåíèÿÒèï ïîâåäåíèÿ ñèñòåìû Óñëîâèÿ äëÿ d2-èîíîâ Óñëîâèÿ äëÿ d7-èîíîâÄèýëåêòðèê�ìåòàëë (HS)W0 < V � J=2 +�0 �w�d > V + 5J=2�W03J ��0 ; �w > �dÒî÷êà ïåðåõîäàPHSM = V � J=2 +�0 �W0�w � �d
�w�d > V + 3J �W03:5J ��0 ; �w > �dÒî÷êà ïåðåõîäàPHSM = V � J=2 + �0 �W0�w � �dÄèýëåêòðèê�ìåòàëë (LS)W0 < V � J=2 +�0 �w�d < V + 5J=2�W03J ��0 ; �w � �dÒî÷êà ïåðåõîäàPLSM = V + 5J=2�W0�w
�w�d < V + 3J �W03:5J ��0 ; �w � �dÒî÷êà ïåðåõîäàPLSM = V + 3J �W0�wÂñåãäà ìåòàëëW0 > V � J=2 +�0 �w�d > V + 5J=2�W03J ��0 ; �w > �d �w�d > V + 3J �W03:5J ��0 ; �w > �d

Ìåòàëë�äèýëåêòðèê�ìåòàëëW0 > V � J=2 +�0 �w�d < V + 5J=2�W03J ��0 ; �w < �dÒî÷êè ïåðåõîäîâPHSM = V � J=2 +�0 �W0�w � �d ,PLSM = V + 5J=2�W0�w
�w�d < V + 3J �W03:5J ��0 ; �w < �dÒî÷êè ïåðåõîäîâPHSM = V � J=2 +�0 �W0�w � �d ,PLSM = V + 3J �W0�wñèìîñòü ïîëóøèðèíû çîíû W îò äàâëåíèÿ. Òî÷êàïåðåõîäà PHSM = V + 4J ��0 �W0�w � �d :Åñëè æå çàâèñèìîñòü ïîëóøèðèíû çîíû W îò äàâ�ëåíèÿ ñëàáàÿ, òî ïåðåõîä â òî÷êåPLSM = V � J=2�W0�wðåàëèçóåòñÿ èìåííî áëàãîäàðÿ ñïèíîâîìó êðîññîâå�ðó. Òàêæå ïåðåõîä â ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ìîæåòïðîèçîéòè â ñàìîé òî÷êå ñïèíîâîãî êðîññîâåðàP
 = 3:5J ��0�d :Îäíàêî â ñëó÷àå d5-èîíîâ ñïèíîâûé êðîññîâåð íå îò�êðûâàåò íîâûõ ïðèíöèïèàëüíûõ âîçìîæíîñòåé ïå�ðåõîäà äèýëåêòðèê�ìåòàëë, â îòëè÷èå îò ñëó÷àåâêîí�èãóðàöèé d2, d4, d7. Òàêîé ïåðåõîä â ëþáîìñëó÷àå ïðîèçîøåë áû ïîä ïðèëîæåííûì ê êðèñòàë�ëó äàâëåíèåì. Îäíàêî êîëè÷åñòâåííûé ý��åêò äëÿ

âåëè÷èíû êðèòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ î÷åíü ñóùåñòâåí�íûé. Â ñëó÷àÿõ 2) è 3) ïåðåõîä â ìåòàëëè÷åñêîå ñî�ñòîÿíèå äîñòèãàåòñÿ ïðè ãîðàçäî ìåíüøèõ çíà÷åíè�ÿõ äàâëåíèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ âåëè÷èíîé U0=�w, êîòî�ðàÿ áû ïîòðåáîâàëàñü äëÿ ïåðåõîäà â ìåòàëëè÷åñêîåñîñòîÿíèå â îòñóòñòâèå êðîññîâåðà.6. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÊàê ñëåäóåò èç ïðèâåäåííûõ ðåçóëüòàòîâ, ñïè�íîâûå êðîññîâåðû ïîä äàâëåíèåì ñóùåñòâåííî îáî�ãàùàþò êàðòèíó ïåðåõîäîâ äèýëåêòðèê�ìåòàëë ïîñðàâíåíèþ ñ îáû÷íîé ìîäåëüþ Õàááàðäà. Âàæíî,÷òî ïîâåäåíèå íå óíèâåðñàëüíî è çàâèñèò êàê îòèîííîé êîí�èãóðàöèè dn, òàê è îò ñèììåòðèè ëî�êàëüíîãî îêðóæåíèÿ. Ïîëó÷åííûå â íàñòîÿùåé ðà�áîòå ðåçóëüòàòû äîïîëíÿþò íàøå ïîíèìàíèå ðà�íåå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ [3℄ äëÿ îêòàýäðè÷å�ñêîãî îêðóæåíèÿ. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ äëÿ ñèñòåì ñd5-êîí�èãóðàöèåé êîððåëÿöèîííûå ý��åêòû îñëàá�ëÿþòñÿ ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ, ÷òî îáëåã÷àåò âîçìîæ�155



Ê. À. Ëîáà÷, Ñ. �. Îâ÷èííèêîâ, T. M. Îâ÷èííèêîâà ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 1, 2015íîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíîãî íàáëþäåíèÿ ïåðåõîäà äè�ýëåêòðèê�ìåòàëë. Ïðèìåð ïîäîáíîãî âëèÿíèÿ ñïèíî�âîãî êðîññîâåðà íà ïåðåõîä Ìîòòà �Õàááàðäà äëÿBiFeO3 îïèñàí â ðàáîòå [13℄. Ïðèâåäåííûé â äàí�íîé ðàáîòå àíàëèç êðîññîâåðîâ äëÿ òåòðàýäðè÷å�ñêîãî îêðóæåíèÿ âìåñòå ñ ïðåäûäóùèì àíàëèçîìäëÿ îêòàýäðè÷åñêîãî îêðóæåíèÿ ïîêàçàë îäèíàêî�âûå êðèòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ äëÿ d5-èîíîâ, ÷òî ïîç�âîëÿåò ïîíÿòü íàáëþäàâøèéñÿ â æåëåçîèòòðèåâîìãðàíàòå îäèí êðîññîâåð ïðè íàëè÷èè èîíîâ æåëå�çà êàê â îêòà-, òàê è òåòðàïîçèöèÿõ [1℄. Äëÿ äå�ìîíñòðàöèè óïîìÿíóòîé â ðàçä. 2 òî÷íîé ñèììåò�ðèè òåðìîâ â ðàçíûõ ïîçèöèÿõ ïðèâåäåì, íàïðè�ìåð, ýíåðãèè íèçêîñïèíîâûõ òåðìîâ d4 â òåòðà�ïîçèöèè (6V + 3J � 24Dq) è d6 â îêòàïîçèöèè(15V + 3J + 24Dq). Çäåñü çíàê Dq âûáðàí ïîëîæè�òåëüíûì äëÿ òåòðàïîçèöèè. �àçëè÷èå â ïåðâîì ñëà�ãàåìîì îáóñëîâëåíî êóëîíîâñêèì ñïèí-íåçàâèñèìûìâêëàäîì V n(n� 1)=2 [11℄.Äëÿ êðèñòàëëîâ ñ d2-, d4-, d7-èîíàìè â òåòðàýä�ðè÷åñêîì îêðóæåíèè, ïîìèìî âëèÿíèÿ äàâëåíèÿ íàîáû÷íûé ìåõàíèçì ïåðåõîäà Ìîòòà, ìû ïðåäñêàçàëèðàçëè÷íûå ýêçîòè÷åñêèå ñëó÷àè: êàñêàäû èç íåñêîëü�êèõ ïåðåõîäîâ äèýëåêòðèê�ìåòàëë�äèýëåêòðèê,äèýëåêòðèê�ìåòàëë�äèýëåêòðèê�ìåòàëë, à òàêæåìåòàëë�äèýëåêòðèê è ìåòàëë�äèýëåêòðèê�ìåòàëë.�àáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ïðîãðàììû ïîääåðæ�êè âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë (ãðàíò ÍØ-2886.2014.2)è ïðîãðàììû 2.16 Ïðåçèäèóìà �ÀÍ.
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