Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 82, ćżŕ. 3, ś. 171 { 175 © 2005 č. 10 ăćčşśšă

Ĺśśńěďőćăŋĺě ťěřřőňăčŋěšĺğňă ňěšăńńĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ śő śšřşłšşřőľ ŕěřőćśłĺšă

Ř. O. Ğăľűěć^{1)}

Řőśśĺľśłĺľ ŋăşůŋżľ űěŋšř \Łşřůăšőćśłĺľ Ĺŋśšĺšşš", 123182, Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 24 ňă£ 2005 č. Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 30 ĺ¿ŋ£ 2005 č.

Ŋă őśŋőćě ŕřěďśšăćńěŋĺ£ ő śĺńĳŋőň ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ć őďŋőľ ĺ šőľ ęě ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě şśšăŋőćńěŋă ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ ťěřřőňăčŋĺšŋőľ ŋěşśšőľůĺćőśšĺ ć śĺśšěňě ś ŕěřěśłőłăňĺ ňěęďş ăŋĺőŋăňĺ łĺśńőřőďă ĺ łăšĺőŋăňĺ ŕěřěţőďŋżţ ¡ńěňěŋšőć (Me) ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ šĺŕă A1�xBxMeO3. Ŕőśšřőěŋă ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă śşźěśšćőćăŋĺ£ ťěřřőňăčŋĺšŋőčő şŕőř£ďőůěŋĺ£ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš śšěŕěŋĺ ŋěďőğăŕőńŋěŋĺ£ (ht,d) ĺ (hp) ŋĺğłőśŕĺŋőćőľ t^6_{2g} - ĺńĺ ćżśőłőśŕĺŋőćőľ 3d^{10}-őąőńőůłĺ ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă ĺ 2p^6-őąőńőůěł O^2�.

PACS: 71.10.−w, 75.50.Cc

Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ĺğşůă¿šś£ ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă ŕřőśšěľÿĺţ ňěšăńńĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ śő śšřşłšşřőľ ŕěřőćśłĺšă A_{1−x}B_xMeO_3, čďě A ĺ B { řăğŋőćăńěŋšŋżě łăšĺőŋż ś ŕőńŋőśšĳ¿ ŋě ğăŕőńŋěŋŋżňĺ ŋăřşęŋżňĺ őąőńőůłăňĺ, łőšőřżě ŋăţőď£šś£ ć űěŋšřě łşąă. Ňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă ĺśśńěďş¿šś£ ŋă őśŋőćě őąőąźěŋŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă, ć łőšőřőľ ć łăůěśšćě ŋşńěćőčő ŕřĺąńĺęěŋĺ£ ĺśŕőńĳğş¿šś£ ŋăĺŋĺğÿĺě ŕő ¡ŋěřčĺĺ śőśšő£ŋĺ£ ś ňăłśĺňăńĳŋżň śŕĺŋőň, ă řăśźěŕńěŋĺě ŕő ŕőńŋőňş őřąĺšăńĳŋőňş ňőňěŋšş ŋě şůĺšżćăěšś£.

Ć ňěšăńńĺůěśłőľ ťăğě ďăńĳŋőďěľśšćş¿źă£ ůăśšĳ łşńőŋőćśłőčő ĺ őąňěŋŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺľ śşźěśšćěŋŋő ğă¡łřăŋĺřőćăŋă, šăł ůšő ŋĺęě şůĺšżćă¿šś£ šőńĳłő ŕěřěţőďż ňěęďş ąńĺęăľÿĺňĺ śőśěď£ňĺ, őąşśńőćńěŋŋżě ŕěřěłřżšĺěň ćőńŋőćżţ ťşŋłűĺľ. Śőőšćěšśšćěŋŋő ¡šőňş ĺňěěň čăňĺńĳšőŋĺăŋ

^H = ∑ r,r^0

V^{α,k}(r, r^′) { ^d^+_{α,σ} (r)^p_{k,σ} (r^′) + h.c. } + + ∑ r,σ (ϵ_d − σH) ^d^+_{α,σ} (r)^d_{α,σ} (r)+ + ∑ r,σ (ϵ_p − σH) ^p^+_{k,σ} (r)^p_{k,σ} (r). (1)

Ğďěśĳ ĺŋďěłśż α ŕřőąěčă¿š ğŋăůěŋĺ£, łőšőřżě śőőšćěšśšćş¿š ŕ£šĺ ćżřőęďěŋŋżň śőśšő£ŋĺ£ň 3d- ¡ńěłšřőŋőć ŕěřěţőďŋőčő łăšĺőŋă; ĺŋďěłśż k ŕřőąěčă¿š šřĺ ğŋăůěŋĺ£, ůšő śőőšćěšśšćşěš šřěň ćżřőęďěŋŋżň p-śőśšő£ŋĺ£ň łĺśńőřőďŋżţ ăŋĺőŋőć.

Őďŋőůăśšĺůŋżě ¡ŋěřčĺĺ ϵ_{p,d} śůĺšă¿šś£ ğăďăŋŋżňĺ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺňĺ ŕăřăňěšřăňĺ. Ňăčŋĺšŋă£ ťăğő-

1)e-mail: agydel@veernet.ru

ćă£ ďĺăčřăňňă ąşďěš řăśśůĺšăŋă ďń£ ćśěćőğňőęŋżţ ğŋăůěŋĺľ ϵ_p ĺ ϵ_d.

Ňăšřĺűż ĺŋšěčřăńőć ŕěřěłřżšĺ£ V^{α,k}(r, r^′) { šě ęě, ůšő ĺ ć ŕřĺąńĺęěŋĺĺ śĺńĳŋőľ ść£ğĺ ďń£ ğăďăŋŋőľ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ. Ŕřĺ ¡šőň ŕřěďŕőńăčăěšś£, ůšő ŕěřěţőďż ŕřőĺśţőď£š ąěğ ĺğňěŋěŋĺ£ ğŋăłă ŕřőěłűĺĺ śŕĺŋă σ = ±.

Ŕřĺ ğăďăŋŋőň řăśŕőńőęěŋĺĺ ŋăĺŋĺğÿĺţ śőśšő£- ŋĺľ ăšőňŋżţ ňşńĳšĺŕńěšőć łőńńěłšĺćĺğăűĺ£ ŕěřěţőďőć ňěęďş (N − 1)- ĺ N-ůăśšĺůŋżňĺ śőśšő£ŋĺ£- ňĺ őŕřěďěń£ěšś£ ŕőń¿śăňĺ őďŋőůăśšĺůŋőľ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă. Ďń£ ěě ćżůĺśńěŋĺ£ ğăŕĺÿěň řăğńőęěŋĺě őŕěřăšőřőć řőęďěŋĺ£ ĺ şŋĺůšőęěŋĺ£ ŕő X-őŕěřăšőřăň Ţăąąăřďă:

^d^+_{α,σ} (r) = ∑ β b_β(α, σ) ^X^β_r ; ^p^+_{k,σ} (r) = ∑ υ g_υ(k, σ) ^Y^υ_r . (2) Ğďěśĳ β ĺ υ { ŋőňěřă őďŋőůăśšĺůŋżţ d- ĺńĺ pŕěřěţőďőć; b_β ĺ b_υ { šăł ŋăğżćăěňżě čěŋěăńőčĺůěśłĺě łő¡ťťĺűĺěŋšż, łőšőřżě ŋăţőďĺň ďń£ łăęďőčő łőŋłřěšŋőčő šĺŕă ŕěřěţőďă.

Ć łőŋěůŋőň śůěšě ŋěőąţőďĺňő ćżůĺśńĺšĳ śřěďŋĺě ůĺśńă ğăŕőńŋěŋĺ£ łăęďőľ łőňŕőŋěŋšż ňşńĳšĺŕńěšă ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ćěńĺůĺŋż ŕřĺńőęěŋŋőčő ňăčŋĺšŋőčő ŕőń£ H.

Ŋĺęě ĺśŕőńĳğşěšś£ őďŋőŕěšńěćőě ŕřĺąńĺęěŋĺě, łőšőřőě £ćń£ěšś£ őąőąźěŋĺěň ŋşńĳŕěšńěćőčő ŕřĺąńĺęěŋĺ£, ĺğćěśšŋőčő ć ńĺšěřăšşřě ŕőď ŋăğćăŋĺěň \Ţăąąăřď I" [1]. Ć ŋşńĳŕěšńěćőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ łăęďă£ śőąśšćěŋŋő-¡ŋěřčěšĺůěśłă£ ůăśšĳ őďŋőůăśšĺůŋőľ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă őŕřěďěń£ěšś£ šăł ŋăğżćăěňżň łőŋűěćżň ňŋőęĺšěńěň f_β, řăćŋżň śşňňě ůĺśěń ğăŕőńŋě-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 82 ćżŕ. 3 { 4 2005 171 ŋĺ£ ŋăůăńĳŋőčő ĺ łőŋěůŋőčő śőśšő£ŋĺľ, őšćěůă¿źĺţ ğăďăŋŋőňş ŕěřěţőďş β.

Őďŋőŕěšńěćőňş ŕřĺąńĺęěŋĺ¿ śőőšćěšśšćşěš şůěš śőąśšćěŋŋő-¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ůăśšěľ, łőšőřżě ć ¡šőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ŋě ğăćĺś£š ŋĺ őš ĺňŕşńĳśă, ŋĺ őš ůăśšőšż, ă ğăćĺś£š őš ňăčŋĺšŋőčő ŕőń£ ůěřěğ őďŋőůăśšĺůŋş¿ ťşŋłűĺ¿ Čřĺŋă. Ŕőńŋă£ ťşŋłűĺ£ Čřĺŋă ^D_ω(q) ěśšĳ ŕřőĺğćěďěŋĺě ćĺřšşăńĳŋőľ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă G^{α,υ}_ω (q) ŋă łőŋűěćőľ ňŋőęĺšěńĳ f_υ. Śăňă ęě ćĺřšşăńĳŋă£ ťşŋłűĺ£ Čřĺŋă şďőćńěšćőř£ěš şřăćŋěŋĺ¿ Ďăľśőŋă:

D^{α,υ}_ω (q) = G^{α,υ}_ω (q)f(υ), ^G^{−1}_ω (q) = ( ^G^{(0)}_ω )_{−1} − ^W − ^˚. (3) İńěňěŋšż ňăšřĺűż ^W őŕřěďěń£¿šś£ ůěřěğ čěŋěăńőčĺůěśłĺě łő¡ťťĺűĺěŋšż řăğńőęěŋĺ£ (2) őŕěřăšőřőć řőęďěŋĺ£ ĺ şŋĺůšőęěŋĺ£ ŕőśńě ĺţ ŕőďśšăŋőćłĺ ć čăňĺńĳšőŋĺăŋ (1): W_{β,υ}(q) = f_β ∑ α,k g_β(α) ∑ k V^{α,k}(q)g_υ(k). (4)

Ć ćżąřăŋŋőň őďŋőŕěšńěćőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ śőąśšćěŋŋő- ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ůăśšĺ ćżřăęă¿šś£ ůěřěğ ŕřőĺğćěďěŋĺ£ ňăšřĺůŋżţ ¡ńěňěŋšőć łĺŋěňăšĺůěśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ŋă ŋěďĺăčőŋăńĳŋżě łőňŕőŋěŋšż őďŋőůăśšĺůŋőľ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă, ŕřőśşňňĺřőćăŋŋőľ ŕő ĺňŕşńĳśăň ĺ ůăśšőšăň:

˚_α = A_{α,β}Y^σ_β + B_{α,β}Y^{−σ}_β . (5)

Ğďěśĳ A_{α,β} ĺ B_{α,β} { ğăďăŋŋżě ůĺśńőćżě ňăšřĺűż, śőőšćěšśšćş¿źĺě ăňŕńĺšşďăň ŕěřěţőďă łĺŋěňăšĺůěśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ [2, 3]. Ťşŋłűĺĺ Y^σ_β ĺňě¿š śńěďş¿źĺľ őąźĺľ ćĺď:

Y^σ_β = T ∑ ω,p,γ L_{β,γ} (q) (G_ω(p))^γ_β ,

L_{β,γ} (q) = ∑ α,k g_β(α) ∑ k V^{α,k}(q)g_γ (k). (6)

Ćśěćőğňőęŋżě N-ůăśšĺůŋżě ůĺśńă ğăŕőńŋěŋĺ£, őšćěůă¿źĺě ŕěřěţőďş α ((N − 1)_k, (N)_s), ŕřĺ ğăďăŋŋőľ šěňŕěřăšşřě T ĺ ţĺňĺůěśłőň ŕőšěŋűĺăńě ćżůĺśń£- ¿šś£ ůěřěğ ďĺăčőŋăńĳŋżě ňăšřĺůŋżě ¡ńěňěŋšż őďŋőůăśšĺůŋőľ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă ś ŕőňőźĳ¿ śńěďş¿źěľ őąźěľ ťőřňşńż:

n_N (s) = T ∑ ω,q exp (iωδ) D^{α,−α}_ω (q), δ = 0+, ω = (2n + 1)πT. (7)

Ğďěśĳ śĺňćőń �α őąőğŋăůăěš ŋőňěř ŕěřěţőďă, őąřăšŋőčő ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł α.

Ŕřăćă£ śšőřőŋă ťőřňşńż (7) ňőęěš ążšĳ őŕřěďěńěŋă ś ŕőňőźĳ¿ ťőřňşń (3){(5) ůěřěğ łőŋűěćżě ňŋőęĺšěńĺ ĺ śőąśšćěŋŋő-¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ůăśšĺ, ćţőď£- źĺě ć őŕřěďěńěŋĺě ťşŋłűĺľ Čřĺŋă (3).

Śřěďŋĺě ůĺśńă ğăŕőńŋěŋĺ£ ćżřăğĺň ůěřěğ łőŋűěćżě ňŋőęĺšěńĺ ĺ śőąśšćěŋŋő-¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ůăśšĺ, šăł ůšő ć ĺśŕőńĳğşěňőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ şďăěšś£ ŕőńşůĺšĳ ğăňłŋşšş¿ śĺśšěňş şřăćŋěŋĺľ ďń£ ćăřĺăűĺľ ćśěţ łőŋűěćżţ ňŋőęĺšěńěľ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ňăčŋĺšŋőčő ŕőń£.

Ć łőŋěůŋőň śůěšě şďăěšś£ ŕőńşůĺšĳ şřăćŋěŋĺ£ ďń£ ŋăţőęďěŋĺ£ ňăčŋĺšŋőľ ŕřőŋĺűăěňőśšĺ ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš šěňŕěřăšşřż ĺ śřěďŋěčő ůĺśńă h_d- ĺ h_pďżřőł, ŕřĺţőď£źĺţś£ ŋă őďŋş ¡ńěňěŋšăřŋş¿ £ůěľłş.

Ťěřřőňăčŋĺšŋă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ őŕřěďěń£ěšś£ ĺğ şśńőćĺ£ ŕő£ćńěŋĺ£ ąěśłőŋěůŋőľ śŕĺŋőćőľ ňăčŋĺšŋőľ ćőśŕřĺĺňůĺćőśšĺ.

Ć ŕřěďěńě H = 0 şřăćŋěŋĺ£ śőśšő£ŋĺ£ ğăŕĺśżćă- ¿šś£ ůěřěğ ďĺăčőŋăńĳŋżě łőňŕőŋěŋšż ćĺřšşăńĳŋőľ ťşŋłűĺĺ Čřĺŋă G^{(kk)}ω (q), łőšőřżě, ć śćő¿ őůěřěďĳ, ćżřăęă¿šś£ ůěřěğ ŋőřňăńĳŋżě łőőřďĺŋăšż A^{(±λ)}(q) ĺ ĺŋšěčřăń ŕěřěśłőłă ł ąńĺęăľÿĺň śőśěď£ň (t):

h_d = [h_d] + R_df_dK_d, h_p = [h_p] + zf_pK_p, (8)

K_p = 2n_F (ϵ_p) + ∑ q,λ=± A^{(λ)}_q n_F (ξ^{(λ)}_q ),

K_d = ∑ q,λ=± A^{(−λ)}_q n_F (ξ^{(λ)}_q ), (9)

A^{(±)}_q = 1 2 [ 1 ± sign(r) √ 1 + s (1 − ϵ_q) ] ,

z = 1/3, r = ϵ_p − ϵ_d, s = 4t^2g^2f_pf_d r^2 . (10)

Ğďěśĳ łćăďřăšŋżě śłőąłĺ [h_d] őąőğŋăůă¿š űěńş¿ ůăśšĳ, R_d { łřăšŋőśšĳ ćżřőęďěŋĺ£ (1 + [h_d])- ďżřőůŋżţ śőśšő£ŋĺľ, f_p = 1 − 5h_p/6, n_F (ϵ) { řăśŕřěďěńěŋĺě Ťěřňĺ. Ňŋőęĺšěńĺ R_d, f_d ĺ śşňňż łćăďřăšőć čěŋěăńőčĺůěśłĺţ łő¡ťťĺűĺěŋšőć g^2 ≡ g^2_d = ∑ b^2_k ğăŕĺśăŋż ć šăąńĺűż;

ξ^{(±)}_q = ± |r| 2 √ 1 + s (1 − ϵ_q) − μ, μ = − 1 2 (ϵ_p + ϵ_d), ϵ_q = cos(q_x) cos(q_y ).

(11)

Őďŋőŕěšńěćżě śőąśšćěŋŋő-¡ŋěřčěšĺůěśłĺě ůăśšĺ ŋě ğăćĺś£š ŋĺ őš ĺňŕşńĳśă, ŋĺ őš ůăśšőšż, šăł ůšő ŕřĺ ŋşńěćőň ňăčŋĺšŋőň ŕőńě ĺţ řőńĳ śćőďĺšś£ ł ŕőŕřăćłě ł ćěńĺůĺŋăň r ĺ μ ĺ ŋĺęě ŋě şůĺšżćă¿šś£.

Şśńőćĺě ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ ťěřřőňăčŋĺšŋőľ ŋěşśšőľůĺćőśšĺ ŋăţőďĺň ś ŕőňőźĳ¿ ďĺťťěřěŋűĺřőćăŋĺ£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 82 ćżŕ. 3 { 4 2005

Ĺśśńěďőćăŋĺě ťěřřőňăčŋěšĺğňă ňěšăńńĺůěśłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ śő śšřşłšşřőľ ŕěřőćśłĺšă 173

şřăćŋěŋĺľ śőśšő£ŋĺ£ ĺ śőąśšćěŋŋő-¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ůăśšěľ [2, 3]. Ć ŕřěďěńě T = 0 őąźěě şřăćŋěŋĺě ďń£ őŕřěďěńěŋĺ£ čřăŋĺűż ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ĺ ťěřřőňăčŋĺšŋőľ ťăğż ĺňěěš śńěďş¿źĺľ ćĺď:

K_d(1 − K_d)(1 − zK_p)R_1(Q) =

= V_df_p(1 − zK_p) [ g^2(`_d + K_d)f_dR_1(Q)+

+zK_d(1 − K_d)R_3(Q) ] + +g^2V_pf_dK_d(1 − K_d) [1 + z(f_p − K_p)] R_1(Q)−

−g^2zV^2_d f_df^2_p (1 − zK_p)R_3(Q)(`_d + K_d)−

−V^2_p zg^4f_pf^2_d K_d(1 − K_d)R_1(Q)− −g^2V_pV_d [ g^2(1 − zK_p)(`_d + K_d)R_1(Q)+

+z^2K_d(1 − K_d)f_pR_3(Q) ] + +zg^2K_d(1 − K_d)f_pf_d [ zE_{pd}W_2R_3(Q)+

+g^2W_4E_{2d}f_dR_1(Q) ] + +g^2(1 − zK_p)f_pf_d ( `_d + K_d )[ g^2f_dE_{pd}W_2R_1(Q)+

+zf_pW_4E_{2p}R_2(Q) ] + βzCW_4f^2_p f_d(1 − zK_p). (12)

Ğďěśĳ z = 1/3; `_d, β ĺ R_k(Q) { ąěğřăğňěřŋżě ăňŕńĺšşďż řăśśě£ŋĺ£, ćżůĺśńěŋŋżě ďń£ łăęďőčő űěńőůĺśńěŋŋőčő ĺŋšěřćăńă śřěďŋĺţ ůĺśěń ğăŕőńŋěŋĺ£ h_d, łőšőřżě ŋĺęě ğăŕĺśăŋż ć šăąńĺűż;

V_d = f_d δK_d δf_d = T ∑ ω,q E_pt^2_q (E_pE_d − ν|t_q|^2)^2 ,

V_p = f_p δK_p δf_p = T ∑ ω,q E_dt^2_q (E_pE_d − ν|t_q|^2)^2 , ω = πT (2n+1),

E_{pd} = T ∑ ω,q E_pE_d (E_pE_d − ν|t_q|^2)^2 ,

W_k = T ∑ ω,q t^k_q (E_pE_d − ν|t_q|^2)^2 , E_{p,d} = iω − ϵ_{p,d}, E_{2d} = δK_p δϵ_p = T ∑ ω,q E^2_t (E_pE_d − ν|t_q|^2)^2

, (13)

E_{2p} = δK_d δϵ_d = T ∑ ω,q E^2_p (E_pE_d − ν|t_q|^2)^2 ,

C = T ∑ ω,q E_p E_d(E_pE_d − ν|t_q|^2) ,

Q = [K_d − n_F (ϵ_d)]

g^2f_d

, ν = g^2f_df_p;

g^2 = ∑ b^2_k { śşňňă łćăďřăšőć čěŋěăńőčĺůěśłĺţ łő¡ťťĺűĺěŋšőć, ćżůĺśńěŋŋżţ ś şůěšőň łřăšŋőśšĺ ćżřőęďěŋĺ£ ďń£ ğăďăŋŋőľ čřşŕŕż ćżďěńěŋŋżţ ŕěřěţőďőć.

Şśńőćĺě ťěřřőňăčŋĺšŋőľ ŋěśšăąĺńĳŋőśšĺ şśšăŋăćńĺćăěš ťşŋłűĺőŋăńĳŋş¿ ğăćĺśĺňőśšĳ ňěęďş ¡ŋěřčěšĺůěśłĺňĺ ŕăřăňěšřăňĺ ϵ_p ĺ ϵ_d. Ŕőďśšăŋőćłă ¡šőľ ğăćĺśĺňőśšĺ ć şřăćŋěŋĺ£ śőśšő£ŋĺ£ ŕőğćőń£ěš őŕřěďěńĺšĳ ťăğőćş¿ čřăŋĺűş ć ŕěřěňěŋŋżţ (h_p, h_d) (śň. řĺś.1{5).

Ć ŕřőśšěľÿěň śńşůăě 0 < h_d < 1, 0 < h_p < 1, łőčďă śĺśšěňă řěğőŋĺřşěš ňěęďş ŋşńĳďżřőůŋżňĺ ĺ őďŋőďżřőůŋżňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ, ĺňěěň śńěďş¿źĺľ ŋăąőř łő¡ťťĺűĺěŋšőć:

Šăąńĺűă Ia (t_{2g} -śőśšő£ŋĺ£) g^2 R_d f_d `_d R_{1,2,3}(Q) β 1 6 1 − 5h_d/6 0 1 0

Šăąńĺűă Ib (3d-śőśšő£ŋĺ£) g^2 R_d f_d `_d R_{1,2,3}(Q) β 1 10 1 − 9h_d/10 0 1 0

Ŕőďśšăćń££ ¡šĺ łő¡ťťĺűĺěŋšż ć őąźěě şřăćŋěŋĺě (12), ă šăłęě ć şřăćŋěŋĺ£ śőśšő£ŋĺ£ (9), ŕőńşůĺň ťăğőćżě ďĺăčřăňňż, ĺğőąřăęěŋŋżě ŋă řĺś.1. Ńěćă£

Řĺś.1. Ňăčŋĺšŋă£ ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ŕřĺ T = 0, ťěřřőňăčŋĺšŋżě őąńăśšĺ ğăÿšřĺţőćăŋż; ćżůĺśńěŋĺ£ ŕřőĺğćěďěŋż ć ňőďěńĺ ŕńőśłőľ ğőŋż; a { čřăŋĺűă ğăŕőńŋěŋĺ£ ŋĺęŋěľ ŕőďğőŋż, b { ńĺŋĺ£ ¡ńěłšřőŋěľšřăńĳŋőśšĺ 3hp + ht,d = max {ht,d} ŕőńőćĺŋă řĺśşŋłă őšŋőśĺšś£ ł ŋĺğłőśŕĺŋőćżň t_{2g}- ďżřőůŋżň śőśšő£ŋĺ£ň, ŕřăćă£ ŕőńőćĺŋă { ł ćżśőłőśŕĺŋőćżň 3d-śőśšő£ŋĺ£ň. Ŕř£ňżě b { ńĺŋĺĺ ¡ńěłšřőŋěľšřăńĳŋőśšĺ 3h_p + h_{t,d} = 1; łřĺćżě a { čřăŋĺűż ğăŕőńŋěŋĺ£ ŋĺęŋěľ ŕőďğőŋż.

Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś.1, ć őąńăśšĺ ňăńżţ ůĺśěń ğăŕőńŋěŋĺ£ ŕřěďńăčăěňżľ ňěţăŋĺğň ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ ťěřřőňăčŋěšĺğňă śőőšćěšśšćşěš łőŋűěŕűĺĺ Ğĺŋěřă. Śőčńăśŋő ¡šőľ šěőřĺĺ, ¡ŋěřčěšĺůěśłă£ ćżčőďŋőśšĳ śőśšő£ŋĺľ ś őďĺŋăłőćő ŋăŕřăćńěŋŋżňĺ śŕĺŋăňĺ ĺňěěš ňěśšő, ěśńĺ ŕěřěśłőł ć śőśěďŋ¿¿ £ůěľłş ŕřőĺśţőďĺš ąěğ ĺğňěŋěŋĺ£ ŕřőěłűĺĺ śŕĺŋă. Őďŋăłő ś ćőğřăśšăŋĺěň ¡ŋěřčĺĺ őšŋőśĺšěńĳŋőčő ďćĺęěŋĺ£ ăňŕńĺšşďă řăś-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 82 ćżŕ. 3 { 4 2005 śě£ŋĺ£ ćőğąşęďěŋĺľ ś ŕřőšĺćőŕőńőęŋżňĺ śŕĺŋăňĺ ĺğňěŋ£ěš ğŋăł, ůšő ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ čřăŋĺůŋőľ łőŋűěŋšřăűĺĺ, ŋăůĺŋă£ ś łőšőřőľ śĺśšěňă őśšăěšś£ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ŕřĺ ćśěţ šěňŕěřăšşřăţ (śň. řĺś.1).

Ć śńşůăě 1 < h_d < 2, 0 < h_p < 1, łőčďă śćőľśšćă d-śĺśšěňż őŕřěďěń£¿šś£ ŕěřěţőďăňĺ ňěęďş őďŋőďżřőůŋżňĺ ĺ ďćşţďżřőůŋżňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ, ĺňěěň śńěďş¿źĺľ ŋăąőř łő¡ťťĺűĺěŋšőć:

Šăąńĺűă IIa (t_{2g} -śőśšő£ŋĺ£) g^2 R_d f_d `_d 3 9 (4 − h_d)/18 1/3 R_1(Q) R_2(Q) R_3(Q) β 1 1 1 0

Šăąńĺűă IIb (3d-śőśšő£ŋĺ£) g^2 R_d f_d `_d 6 30 (5 − 2h_d)/30 1/3 R_1(Q) R_{2,3}(Q) β 3 + 14zQ 1 + 6zQ 8

Ś ŕőňőźĳ¿ ¡šĺţ łő¡ťťĺűĺěŋšőć ĺ őśŋőćŋőčő şřăćŋěŋĺ£ (12) ŕőńşůĺň ťăğőćżě ďĺăčřăňňż, ĺğőąřăęěŋŋżě ŋă řĺś.2.

Řĺś.2. Ňăčŋĺšŋă£ ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ŕřĺ T = 0. Őąőğŋăůěŋĺ£ šě ęě, ůšő ĺ ŋă řĺś.1

Śşźěśšćěŋŋőě řăğńĺůĺě ňěęďş ńěćőľ (t_{2g} )- ĺ ŕřăćőľ (3d)-ďĺăčřăňňőľ őąşśńőćńěŋő ŋăńĺůĺěň řěğőŋăŋśŋőčő śńăčăěňőčő ∼ C, łőšőřżľ ĺňěěš ńőčăřĺťňĺůěśłş¿ śĺŋčşń£řŋőśšĳ. Ć ŋĺğłőśŕĺŋőćőľ ůăśšĺ ťăğőćőľ ďĺăčřăňňż ńĺŋĺ£ ¡ńěłšřőŋěľšřăńĳŋőśšĺ b śőőšćěšśšćşěš śőěďĺŋěŋĺ£ň La^{3+}Mn^{3+}O^{2−}_3 , Sr^{2+}Ru^{4+}O^{2−}_3 , łőšőřżě ĺňě¿š ťěřřőňăčŋĺšŋżě śćőľśšćă ć şśńőćĺ£ţ, łőčďă őŋĺ śşźěśšćş¿š ć ŋěďěťőřňĺřőćăŋŋőľ łşąĺůěśłőľ ťăğě [4]. Ŋă ¡šőľ ęě ńĺŋĺĺ řăśŕőńőęěŋż őřšőťěřřĺšż Bi^{3+}Mn^{3+}O^{2−}_3 , Sr^{2+}Fe^{4+}O^{2−}_3 , Ba^{2+}Fe^{4+}O^{2−}_3 , łőšőřżě ĺňě¿š ŋĺğłĺě šěňŕěřăšşřż ŕěřěţőďă: 103, 160 ĺ 180 K [5].

Ć śńşůăě 2 < h_d < 3, 0 < h_p < 1, łőčďă dćőğąşęďěŋĺ£ őŕřěďěń£¿šś£ ŕěřěţőďăňĺ ňěęďş ďćşţďżřőůŋżňĺ ĺ šřěţďżřőůŋżňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ, ŕőńşůĺň śńěďş¿źĺě łő¡ťťĺűĺěŋšż:

Šăąńĺűă IIIa (t_{2g} -śőśšő£ŋĺ£) g^2 R_d f_d `_d 2 4 (5h_d − 6)/36 2/3 R_1(Q) R_{2,3}(Q) β 9 − 2zQ 13 + 6zQ −40/3

Šăąńĺűă IIIb (3d-śőśšő£ŋĺ£) g^2 R_d f_d `_d 12 40 (6 − h_d)/120 2/3 R_1(Q) R_{2,3}(Q) β 1 1 0

Ś ŕőňőźĳ¿ ¡šĺţ łő¡ťťĺűĺěŋšőć ĺ şřăćŋěŋĺ£ (12) ŕőńşůĺň ťăğőćżě ďĺăčřăňňż, ĺğőąřăęěŋŋżě ŋă řĺś.3.

Řĺś.3. Ňăčŋĺšŋă£ ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ŕřĺ T = 0. Őąőğŋăůěŋĺ£ šě ęě, ůšő ĺ ŋă řĺś.1

Łăůěśšćěŋŋőě řăğńĺůĺě ňěęďş ńěćőľ ĺ ŕřăćőľ ďĺăčřăňňăňĺ őąşśńőćńěŋő ŋăńĺůĺěň řěğőŋăŋśŋőčő řăśśě£ŋĺ£ (β ≠ 0), łőšőřőě ć ďăŋŋőň śńşůăě ŕřő£ćń£ěšś£ šőńĳłő ć ŋĺğłőśŕĺŋőćżţ t_{2g} -śőśšő£ŋĺ£ţ. Ć śőőšćěšśšćĺĺ ś ¡šĺň ńĺŋĺ£ ¡ńěłšřőŋěľšřăńĳŋőśšĺ 3h_p + h_t = 3 ŕěřěśěłăěš ťěřřőňăčŋĺšŋş¿ őąńăśšĳ ć őčřăŋĺůěŋŋőň ĺŋšěřćăńě 2 < h_t < 2.4. İšő őąśšő£- šěńĳśšćő śőčńăśşěšś£ ś ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ŋăąń¿ďăěňżň ťěřřőňăčŋěšĺğňőň śőěďĺŋěŋĺľ La_{1−x}Ca_xMnO_3 ĺ La_{1−x}Sr_xMnO_3, łőšőřżľ ŕřő£ćń£ěšś£ šőńĳłő ďń£ őčřăŋĺůěŋŋőľ őąńăśšĺ ďőŕĺřőćăŋĺ£ (0 < x < 0.5) [6].

Ć ćżśőłőśŕĺŋőćőľ ůăśšĺ ťăğőćőľ ďĺăčřăňňż, ďń£ łőšőřőľ β = 0, ńĺŋĺ£ ¡ńěłšřőŋěľšřăńĳŋőśšĺ b ŕěřěśěłăěš ťěřřőňăčŋĺšŋş¿ őąńăśšĳ ćő ćśěň ĺŋšěřćăńě łőŋűěŋšřăűĺľ h_d.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 82 ćżŕ. 3 { 4 2005

Ć őąńăśšĺ 3 < h_t < 6, 0 < h_p < 1 ĺňěěš ňěśšő łőňŕěŋśăűĺ£ ćłńăďă t_{2g} -¡ńěłšřőŋőć ĺ 2p-ďżřőł, ůšő ŕřĺćőďĺš ł őšśşšśšćĺ¿ ťěřřőňăčŋěšĺğňă.

Ć śńşůăě 3 < h_d < 4, 0 < h_p < 1, łőčďă śćőľśšćă d-śĺśšěňż őŕřěďěń£¿šś£ ŕěřěţőďăňĺ ňěęďş šřěţĺ ůěšżřěţďżřőůŋżňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ, ŋăţőďĺň śńěďş- ¿źĺě łő¡ťťĺűĺěŋšż: Šăąńĺűă IV (3d-śőśšő£ŋĺ£) g^2 R_d f_d `_d 10 25 (3h_d − 4)/200 1 R_1(Q) R_2(Q) R_3(Q) β 1 7 + 6zQ 3 + 2zQ −10

Śőőšćěšśšćş¿źă£ ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ĺğőąřăęěŋă ŋă řĺś.4.

Řĺś.4. Ňăčŋĺšŋă£ ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ŕřĺ T = 0. Őąőğŋăůěŋĺ£ šě ęě, ůšő ĺ ŋă řĺś.1

Ńĺŋĺ£ ¡ńěłšřőŋěľšřăńĳŋőśšĺ 3h_p + h_d = 4 śőőšćěšśšćşěš ťěřřőňăčŋĺšŋżň śőěďĺŋěŋĺ£ň LaCoO_3 ĺ FeTiO_3 [4, 6].

Ć śńşůăě 4 < h_d < 5, 0 < h_p < 1, łőčďă śćőľśšćă d-śĺśšěňż őŕřěďěń£¿šś£ ŕěřěţőďăňĺ ňěęďş ůěšżřěţ- ĺ ŕ£šĺďżřőůŋżňĺ śőśšő£ŋĺ£ňĺ, ŋăţőďĺň śńěďş- ¿źĺě łő¡ťťĺűĺěŋšż: Šăąńĺűă V (3d-śőśšő£ŋĺ£) g^2 R_d f_d `_d 3 6 (19h_d − 70)/150 4/3 R_1(Q) R_{2,3}(Q) β 15 − 26zQ 31 + 6zQ −112

Śőőšćěšśšćş¿źă£ ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ĺğőąřăęěŋă ŋă řĺś.5. Ć ¡šőň śńşůăě şřăćŋěŋĺě (12) śőďěřęĺš řěğőŋăŋśŋőě śńăčăěňőě ś ąőńĳÿĺň łő¡ťťĺűĺěŋšőň, |β| = = 112. Ŕő ¡šőľ ŕřĺůĺŋě ńĺŋĺ£ ¡ńěłšřőŋěľšřăńĳŋőśšĺ 3h_p + h_d = 5 šőńĳłő ůăśšĺůŋő ŕěřěśěłăěš ťěřřőňăčŋĺšŋş¿ őąńăśšĳ (śň. řĺś.5). Ćďőńĳ ¡šőľ ńĺŋĺĺ řăśŕőńőęěŋż ťěřřőňăčŋĺšŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ LaFeO_3 ĺ MnTiO_3.

Ć őśšăćÿěľś£ őąńăśšĺ łőŋűěŋšřăűĺľ 5 < h_d < 10, 0 < h_p < 1 ťěřřőňăčŋěšĺğň őšśşšśšćşěš ŕő ŕřĺůĺŋě

Řĺś.5. Ňăčŋĺšŋă£ ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ŕřĺ T = 0. Őąőğŋăůěŋĺ£ šě ęě, ůšő ĺ ŋă řĺś.1

śşźěśšćěŋŋőľ łőňŕěŋśăűĺĺ ćłńăďă őš 3d-¡ńěłšřőŋőć ĺ 2p-ďżřőł.

Šăłĺň őąřăğőň, ć őąőąźěŋŋőľ ňőďěńĺ Ţăąąăřďă ś śĺńĳŋżň ¡ńěłšřőŋ-¡ńěłšřőŋŋżň őššăńłĺćăŋĺěň ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă őŕřěďěń£ěšś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ ğăćĺśĺňőśšĳ¿ ăňŕńĺšşďż łĺŋěňăšĺůěśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ [2, 3]. Ŕřĺ ňăńőľ ¡ŋěřčĺĺ ćőğąşęďěŋĺľ ăňŕńĺšşďă řăśśě£ŋĺ£ ś ŕřőšĺćőŕőńőęŋżňĺ śŕĺŋăňĺ ĺňěěš ŕőńőęĺšěńĳŋżľ ğŋăł, šăł ůšő ťěřřőňăčŋěšĺğň śşźěśšćşěš ć őąńăśšĺ ňăńőčő ůĺśńă ďżřőł. Őďŋăłő ś ŕőćżÿěŋĺěň ¡ŋěřčĺĺ ăňŕńĺšşďă řăśśě£ŋĺ£ şňěŋĳÿăěšś£, ůšő ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ łřĺšĺůěśłőľ łőŋűěŋšřăűĺĺ, ŋăůĺŋă£ ś łőšőřőľ śĺśšěňă őśšăěšś£ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ďăęě ŕřĺ T = 0. Ěśńĺ łăšĺőŋż ŕěřěţőďŋőčő ¡ńěňěŋšă ĺňě¿š S > 1/2, šőčďă ć śĺśšěňě ŕő£ćń£ěšś£ řěğőŋăŋśŋőě řăśśě£ŋĺě ŋă ńőłăńĳŋőň şřőćŋě ś ¡ŋěřčĺěľ ϵ_d, ŕřĺńěčă¿źěň ł ćěřţŋěňş łřă¿ ŋĺęŋěľ čĺąřĺďĺğăűĺőŋŋőľ ğőŋż. Ŕřĺ ¡šőň ăňŕńĺšşďă řăśśě£ŋĺ£ ĺňěěš ńőčăřĺťňĺůěśłş¿ őśőąěŋŋőśšĳ łőŋďőćśłőčő šĺŕă.

Ć řěğşńĳšăšě ŕřĺ 4 > h_d < 5 ŕřőĺśţőďĺš łăůěśšćěŋŋőě ĺğňěŋěŋĺě ňăčŋĺšŋőľ ťăğőćőľ ďĺăčřăňňż. Ć őąńăśšĺ łőŋěůŋżţ łőŋűěŋšřăűĺľ ŕő£ćń£ěšś£ ŋőćă£ ďőśšăšőůŋő ÿĺřőłă£ ťěřřőňăčŋĺšŋă£ őąńăśšĳ, ć šő ćřěň£ łăł ć ŕřőňěęşšőůŋőľ őąńăśšĺ śĺśšěňă őśšăěšś£ ŕăřăňăčŋĺšŋőľ.

Ďń£ ŕřőňěęşšőůŋżţ łőŋűěŋšřăűĺľ, 2 < h_t < 3 ĺ 1 < h_d < 4, ćńĺ£ŋĺě řěğőŋăŋśŋőčő řăśśě£ŋĺ£ śćőďĺšś£ ł şňěŋĳÿěŋĺ¿ ťěřřőňăčŋĺšŋőľ ůăśšĺ ťăğőćőľ ďĺăčřăňňż ğă śůěš ćőğřăśšăŋĺ£ ěě ŕăřăňăčŋĺšŋőľ ůăśšĺ.

1. J. Hubbard, Proc. Roy. Soc. A 277, 237 (1964). 2. Ř. Ő. Ğăľűěć, ĘİŠŤ 123, 325 (2003).

3. Ř. Ő. Ğăľűěć, Ďĺăčřăňňŋżě ňěšőďż ć šěőřĺĺ śćěřţŕřőćőďĺňőśšĺ ĺ ťěřřőňăčŋěšĺğňă, Ň.: ŞŘŚŚ, 2004.

4. Ğ. Ňěšťěśśěńĳ, Ď. Ňăššĺś, Ňăčŋĺšŋżě ŕőńşŕřőćőďŋĺłĺ, Ň.: Ňĺř, 1972, c. 202.

5. Ś. Šĺłăďğşňĺ, Ťĺğĺłă ťěřřőňăčŋěšĺğňă, Ň.: Ňĺř, 1983, c. 248.

6. Ď. Čşďěŋăť, Ňăčŋěšĺğň ĺ ţĺňĺůěśłă£ ść£ğĳ, Ň.: Ňěšăńńşřčĺ£, 1968, c. 250.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 82 ćżŕ. 3 { 4 2005