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ПОЛУ ЭМПИРИЧЕСКАЯ М( ДЕЛЬ РАСЧЕТА КОСВЕННОГО ОТМЕННОГО 
ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ В МАГНИТОДИЭЛЕКТРИКАХ

В работе ы  приведены экспериментальные данные по маг­
нитным характеристикам в бинарной системе Li#1 Goxtyt
О х «£ 2,5. Установлено, что в диапазоне замещений х =

*0,125 . . .  0,5 величина межподрешетечного обменного взаимо- i 
действия 'Jjm ^/остаетоя практически постоянной, а по данным 
работы I 21 даже возрастает, хотя температура Кюри Тк пони­
жается достаточно сильно. Одним из факторов, влияющих на

является так называемый кинематический обмен, вели- 
. чина которого пропорциональна четвертой степени интеграла 
перекрытия S  волновых функций лиганда 0 и катиона h it

S а к (г)Тл (г-с) d v , J ab (*)
1'де S  определяется иеренрытиями ole и ра орбиталей/»%  0* 
соответственно. Для расчета использовался метод .^-функций 
Левдина l i j .  Радиальные волновые функции Язс/ч Ягр задавались 
в виде линейной комбинации орбиталей слэтеровсного типа. 
Коэффициенты разложения Сц. и орбитальные экспоненты были 
взяты из таблицы Клементи:

b-lCub^'(srf'*[(2n)!]ia‘*e<P(-Vt). |
Функции Kid  и КгР включали в оебн пять одноэкопонентных j

функций.
Внутриатомный обмен обычно значительно превосходит ме- ! 

, атомные взаимодействия. Поэтому он формирует основное соо- 
тиянио иона с максимально возможным спином, что является 
следствием положительности внутриатомных обменных интегра­
лов. Следовательно, при анализе межатомных обменных взаимо­
действий ложно исходить из определенных атомных волновых фун­
кций .

Значения постоянной решетки в бинарной системе дитие- 
;в:;.>р!|г.в-галлл.тив определялись из рентгенограмм, получен-
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L  „(лучениях CoKx. Через постоянные решетки расочи-
wUX кь  расстояния между ионами /те и О " '.  Значения
Тг/у) приведены в таблице. При увеличении параметра решетки

Я г , *  л интеграл перекрытия возрастает на 1,6 %, что еви­на О, 4 гствует о его сильной зависимости от мекионного рассто-
S , таким образом, на Улв(*) влияют два фактора: увеличе- яй*®н •

! ие интеграла  перекрытия с ростом X и постоянство отношения 
Тк(х}//Я(х) . Величина JOfa (х ) остается практически постоянной 
д о  X = 0,5, затем отношение Тк(х)//п({) начинает уменьшаться. 
Согласно теории интегралов перекрытия <£ их зависимость от 
межатомного расстояния записывается следующим образом:

^ яА е х р ( ~ г/ р ) , ( 3)
где А и р -  постоянные; z - расстояние между центрами 
двух орбиталей.

С помощью метода наименьших квадратов из данных S ( l )  
были определены А = 1,3761 и р = 0,5294. Теперь можно найти 
величину интеграла перекрытия по формуле (3 ) для тех шпине­
лей, где главный вклад в кинематический обмен дает перекрытие 
ols орбитали F*3'  и перекрытие р$  орбитали 0  г.

Используя полученные значения Sf>d, проведем не­
которые количественные расчеты величин косвенного обменного 
взаимодействия в рассматриваемой системе. Удобное для оце­
ночных расчетов чтаграла сверхобмена выражение выведено в 
риботе £4 ]  :

z - w iu - s H - A r t j i - t t 's T t  ’ ( , )
:'4о Д  - параметр новалеитности связи анион-катион; Уси! - 
интеграл прямого обмена между электронами катиона и аниона

энергия кулоновского отталкивании электро­
нов на ионе металла;Et^ g . ~ энергии возбуждения е аниона 
на катион одного и двух электронов соответственно. Значение 
Е z находится по (формуле

* * * - £ .  < ч
где L iL определяется разницей между первом и вторым иони­
зационными потенциалами аниона; (Хо - расстояние анион - 
катион.

В фосуле (5 ) ервый член обусловлен механизмом Крамер-
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Катионное распределение и обменные параметры б системе 

h i  0,5 t~-е г .5  - х  U o l x  0 \

X ГП энсп /71 теор Х£ X
В ГПзксл

£■ ю 2 •̂ ?в « 2
Y'eop
Jpe> »

С', с 7,20 7,20 0,0 0,0 125 2,6846 30,1 32,6
С, 125 6,76 6,с1 с, по 0,015 125 2,6673 30,1 32,6
С,25С 6,34 6,38 0,225 0,025 125 2,6934 30,1 32,5
С, 375 6 ,ОС 6,00 0,310 0,065 125 2,6970 30,1 32,5
С, 500 ' 5,57 5,63 0,350 0,150 125 2,6995 30,1 32,4
0,625 5,32 5,26 0,380' 0,245 125 2,7004 28,6 32,4
С.75С 5,00 4,92 0,440 0,310 119 2,7116 31,0 32,4
0,875 4 ,50 4,50 0,500 0,375 125 2,7118 23,6 32,3
1,000 4,20 4,17 0,540' 0,460 108 2,7190 24,1 32,2
1,125 5,90 3,36 0,560 С, 5о5 100 2,729G 23,2 32,1
1,250 3,50 3,53 0,600 0,625 97 - -



второй - механизмом Андерсона, а третий дает иилид от 
СИ’ иных ободочек, т .е . антифвррииагнитный вклад в Д  
К и в м о м  несбвта С ^ :  _

ч  ^ - < 'ц № х £ £ \ч>  (П

Эффективный обменный интеграл J^ p=J/H.
Значения U. для большинства парамагнитных ионов можно 

В а й т и  в работе [$ J .  Длн иона Яе** LL - 10 эВ. Формулу (Ч )
■для проведения расчетов удобно представить несколько в иной 

виде. Учитывая связь о интегралом перенооа 
можно записать « л

*<?5 ~ (7 )

В таком виде (7 ) связывает еще три неизвестных парами- 
ра £ *  )• Число неизвестных Li -Go. ферритов можно
свести к двум. Расчеты вкладов \Х/к и Uu в £г показали, что 
они практически компенсируют друг друга. Поэтому на первом 
этапе допустим, ч т о Е * » , ? ^ .  Тогда г

У*р ‘ 1 ? Ш - £ Ы ' £ - Ц ? -  <»>
Известно, что для литиевого феррита =-32,ь К, ц

верхние значения VS  определяются полученным эффективным 
ионным зарядом fyC/m*)* 0,125. Следовательно, учитывая, что 
Jg >0 h\$I/U. "■ ’ 0,1, подберем f  и I.  Имеем
Vs - 0,108, I I I  = 0,2 эВ и £* = 12,1 эВ. Значение Ед впол­

не разумно, так как Е *  обычно на несколько электронвольт 
больше U  (например, для ; U  = 6,3 эВ, £/ = 67,7 зП). 
Расчет Е г можно вести с учетом влияния поправок W*. и Uu 

При вычислении значения У ? у з М (с м .  таблицу) для нес­
кольких первых составов литиевых ферритов-галлатов полага­
ется, что величина f t  оотаетоя постоянной. Такое допущение 
основывается на том, что величина в этом случае практи­
чески постоянна. Слабая зависимоотьлу^не противоречит

найденному по теории Дкилео. Подобный расчет Уу>/£/по- 
сит скорее качественный, чем количественный, характер: труд­
ности прямого расчета Уэуо общеизвестны. Даже иолуэмпиричес­
кий подход к расчету У-ю , основанный на методе .!алликена— 

Вольсбурга — Гельмгольца (МВ1) [б ],  довольно затруднителен 
й настоящее время авторами ведутся работы пи применению ма-
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■года ,.ШГ к рассмотренной задаче.
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ПРИМЕНЕНИЕ МЕТОДА РЁЗЕРФОРДОВСКОГО ОБРАТНОГО РАССЕЯНИЯ 
ИОНОВ 1ЕЛИЯ ДЛЯ КАЧЕСТВЕННОГО И КОЛИЧЕСТВЕННОГО АНАЛИЗА 
СЛОЛНЫХ ОКСИДНЫХ СОЕДИНЕНИЙ

Разработка к внедрение эффективных методов неразрушаю- ] 
щего анализа сложных оксидных соединений (ферритов, стекол 
и т .д .) являются необходимыми условиями решения важнейших 
задач материаловедения. Используемые в настоящее время мето­
дики основаны, как правило, на измельчении образцов. Ядерно- 
физические методики анализа соединений появились сравнитель­
но недавно и только с созданием поверхностно-барьерных полу­
проводниковых детекторов ускоренных частиц начали широко ис­
пользоваться в лабораторных исследованиях. Резерфордовсное 
обратное рассеяние (POP) легких ионов Н* ,Мв с энергией I  - I 

3 Mali — наиболее доступный, быстрый и вместе с тем ин­
формативный метод.

В настоящей работе представлены результаты анализа сос­
тава натрово-силикатных и свинцово-силикатных стекол с до- 
бавиьми Рг*Оз, а танке некоторых ферритов, используемых 
для устройств СВЧ-диапазона. Все спектры POP получены в нор-


