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Èññëåäîâàíû ñïèíîâûå ñîñòîÿíèÿ, ëîêàëèçîâàííûå íà àíòèôåððîìàãíèòíîé ïðèìåñè, íàõîäÿùåé-
ñÿ íà ïîâåðõíîñòè ïîëóîãðàíè÷åííîãî ãåéçåíáåðãîâñêîãî ôåððîìàãíåòèêà èëè â îäíîì èç åãî ïîäïî-
âåðõíîñòíûõ ñëîåâ. Ðàññìîòðåíû ðàçëè÷íûå ñëó÷àè îðèåíòàöèè ïîâåðõíîñòè îòíîñèòåëüíî îñåé
êðèñòàëëà. Ýíåðãèè è ñîáñòâåííûå ôóíêöèè ëîêàëèçîâàííûõ ïðèìåñíûõ ñîñòîÿíèé íàéäåíû â
çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðîâ çàäà÷è. Îáíàðóæåíî, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå âñåãäà ñóùåñòâóåò
îïðåäåëåííûé ïîäïîâåðõíîñòíûé ñëîé, ðàñïîëîæåíèå ïðèìåñè â êîòîðîì ÿâëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè
íàèáîëåå âûãîäíûì. Ðàññòîÿíèå ýòîãî ñëîÿ îò ïîâåðõíîñòè ïîëíîñòüþ îáóñëîâëèâàåòñÿ íàïðàâëåíèåì
ïîâåðõíîñòíîé ïëîñêîñòè îòíîñèòåëüíî îñåé ìàãíèòíîé ðåøåòêè.

Äîñëiäæåíî ñïiíîâi ñòàíè, ëîêàëiçîâàíi íà àíòèôåðîìàãíiòíié äîìiøöi, ðîçòàøîâàíié íà ïîâåðõíi
íàïiâîáìåæåíîãî ãåéçåíáåðãiâñüêîãî ôåðîìàãíåòèêà àáî â îäíîìó ç éîãî ïiäïîâåðõíåâèõ øàðiâ.
Ðîçãëÿíóòî ðiçíi âèïàäêè îðiºíòàöi¿ ïîâåðõíi âiäíîñíî âiñåé êðèñòàëó. Åíåðãi¿ òà âëàñíi ôóíêöi¿
ëîêàëiçîâàíèõ äîìiøêîâèõ ñòàíiâ çíàéäåíî â çàëåæíîñòi âiä ïàðàìåòðiâ çàäà÷i. Âèÿâëåíî, ùî â
ðîçãëÿíóòié ñèñòåìi çàâæäè iñíóº âèçíà÷åíèé ïiäïîâåðõíåâèé øàð, ðîçòàøóâàííÿ äîìiøêè â ÿêîìó º
åíåðãåòè÷íî íàéáiëüø âèãiäíèì. Âiäñòàíü öüîãî øàðó âiä ïîâåðõíi öiëêîì îáóìîâëþºòüñÿ íàïðÿìêîì
ïîâåðõíåâî¿ ïëîùèíè âiäíîñíî âiñåé ìàãíiòíî¿ ãðàòêè.

   PACS: 76.50.+g

1. Ââåäåíèå

Ñâîéñòâà ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûõ êðèñòàëëîâ ñ
ìàãíèòíûìè ïðèìåñÿìè îòíîñÿòñÿ ê îäíîé èç íàè-
áîëåå èíòåíñèâíî èññëåäóåìûõ îáëàñòåé òåîðèè
ìàãíåòèçìà [1–9]. Îñîáûé èíòåðåñ âûçûâàåò ñëó-
÷àé ôåððîìàãíåòèêà ñ àíòèôåððîìàãíèòíîé
(ÀÔÌ) ïðèìåñüþ, òàê êàê âîïðîñ îá îñíîâíîì
ñîñòîÿíèè òàêîé ñèñòåìû òðåáóåò îòäåëüíîãî ðàñ-
ñìîòðåíèÿ. Çíà÷èòåëüíîå êîëè÷åñòâî ðàáîò áûëî
ïîñâÿùåíî ðåøåíèþ ýòîé ïðîáëåìû â áåçãðàíè÷-
íîì ôåððîìàãíåòèêå [1–7]. Â ðåçóëüòàòå áûëî óñ-
òàíîâëåíî, ÷òî èñêîìîå îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ÿâ-
ëÿåòñÿ ëîêàëèçîâàííûì íà ïðèìåñè è èìååò
ýíåðãèþ, ëåæàùóþ íèæå íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà
âîçáóæäåíèé ñèñòåìû.

Â ïîëóîãðàíè÷åííîé ðåøåòêå õàðàêòåðèñòèêè
ïðèïîâåðõíîñòíûõ ïðèìåñíûõ ñîñòîÿíèé îáó-

ñëîâëèâàþòñÿ ñâîéñòâàìè ïîâåðõíîñòè è ìîãóò
ñóùåñòâåííî îòëè÷àòüñÿ îò ñëó÷àÿ ïðèìåñè, íàõî-
äÿùåéñÿ â ãëóáèíå êðèñòàëëà. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî
ïðèâîäèò, â ÷àñòíîñòè, ê çàâèñèìîñòè ýíåðãèè
îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïîëóîãðàíè÷åííîãî ôåð-
ðîìàãíåòèêà ñ ÀÔÌ ïðèìåñüþ îò ïîëîæåíèÿ
ïîñëåäíåé îòíîñèòåëüíî ïîâåðõíîñòè. Ïîïûòêà
ïðîàíàëèçèðîâàòü óêàçàííóþ çàâèñèìîñòü â ïðî-
ñòåéøåì ñëó÷àå ïîâåðõíîñòè òèïà (001) â ïðîñòîé
êóáè÷åñêîé ðåøåòêå ïðåäïðèíèìàëàñü â ðàáîòå
[9]. Îäíàêî ïðåäñòàâëåííûå â ýòîé ðàáîòå ñîîòíî-
øåíèÿ ìåæäó ýíåðãèÿìè ïðèìåñíûõ óðîâíåé è
ñäåëàííûå íà èõ îñíîâå âûâîäû àäåêâàòíû ôèçè-
êå çàäà÷è òîëüêî â îòäåëüíîé ÷àñòè ðàññìîòðåí-
íîé îáëàñòè çíà÷åíèé îáìåííûõ ïàðàìåòðîâ.

Îäíèì èç åñòåñòâåííûõ ñâîéñòâ ïîâåðõíîñòè,
ñïîñîáíûì îêàçàòü çàìåòíîå âëèÿíèå íà îñîáåí-
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íîñòè ïðèìåñíûõ ñîñòîÿíèé â ïîëóîãðàíè÷åííîé
ñèñòåìå, ÿâëÿåòñÿ îðèåíòàöèÿ ïîâåðõíîñòíîé
ïëîñêîñòè îòíîñèòåëüíî îñåé êðèñòàëëà. Èññëåäî-
âàíèå ýòîãî âëèÿíèÿ íà ÀÔÌ ïðèìåñíûå ñîñòîÿíèÿ
â ïîëóîãðàíè÷åííîì ôåððîìàãíåòèêå è ñîñòàâëÿåò
çàäà÷ó íàñòîÿùåé ðàáîòû. Àíàëèç ïðèìåñíûõ
óðîâíåé â ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå ñèñòåìû ïðîâî-
äèòñÿ ïðè ëþáûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ îáìåí-
íûõ âçàèìîäåéñòâèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ ðàññìàò-
ðèâàåìîìó ñëó÷àþ. Îñîáîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ
âûÿñíåíèþ âîïðîñà îá ýíåðãåòè÷åñêè íàèáîëåå
âûãîäíîì ïîëîæåíèè ïðèìåñè ïî îòíîøåíèþ ê
ïîâåðõíîñòè. Îïðåäåëÿåòñÿ çàâèñèìîñòü ýòîãî ïî-
ëîæåíèÿ îò íàïðàâëåíèÿ ïîâåðõíîñòíîé ïëîñêîñ-
òè â ìàãíèòíîé ðåøåòêå.

Ýíåðãèè è ñîáñòâåííûå ôóíêöèè ëîêàëèçîâàí-
íûõ ïðèìåñíûõ ñîñòîÿíèé íàõîäÿòñÿ ñ ïîìîùüþ
âû÷èñëèòåëüíîãî ìåòîäà ÿêîáèåâûõ ìàòðèö, äå-
òàëüíî ðàçðàáîòàííîãî â îáëàñòè äèíàìèêè ðå-
øåòêè [10–13] è íåîäíîêðàòíî ïðèìåíÿâøåãîñÿ
ïîçäíåå ê ìàãíèòîóïîðÿäî÷åííûì ñèñòåìàì [6–
9,14,15]. Ýòîò ìåòîä ïîçâîëÿåò îáîéòèñü áåç ñïèí-
âîëíîâîãî ïðèáëèæåíèÿ, íåïðèãîäíîãî â äàííîì
ñëó÷àå, è ðåøèòü ïîñòàâëåííóþ êâàíòîâóþ çàäà÷ó
â òåðìèíàõ îïåðàòîðîâ ñïèíîâûõ îòêëîíåíèé.

2. Îïèñàíèå ìîäåëè è ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû

Ðàññìîòðèì ïîëóîãðàíè÷åííûé ãåéçåíáåðãîâ-
ñêèé ôåððîìàãíåòèê, ìàãíèòíûå àòîìû êîòîðîãî
îáëàäàþò ñïèíîì S = 1/2 è îáðàçóþò ïðîñòóþ
êóáè÷åñêóþ ðåøåòêó ñî âçàèìîäåéñòâèåì áëèæàé-
øèõ ñîñåäåé. Ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ñèñòåìà èìååò ñâî-
áîäíóþ ïîâåðõíîñòü òèïà (n−10) ñ ðàçëè÷íûìè
âîçìîæíûìè îðèåíòàöèÿìè ïîâåðõíîñòíîé ïëîñ-
êîñòè îòíîñèòåëüíî îñåé êðèñòàëëà n = 0, 1, 2, ...,
èçîáðàæåííûìè íà ðèñ. 1. Òàêàÿ ìîäåëü ïîâåðõ-
íîñòè ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü íàãëÿäíûå ðåçóëüòàòû,
êîòîðûå ïîòîì íåñëîæíî îáîáùèòü íà ñëó÷àé ïðî-
èçâîëüíûõ (íå òîëüêî öåëî÷èñëåííûõ) çíà÷åíèé n.

Ïîìåñòèì â îäèí èç óçëîâ ìàãíèòíîé ðåøåòêè
ÀÔÌ ïðèìåñü, îòëè÷àþùóþñÿ îò ðåãóëÿðíûõ
àòîìîâ îòðèöàòåëüíîé âåëè÷èíîé îáìåííîãî âçàè-
ìîäåéñòâèÿ ñ ñîñåäíèìè ñïèíàìè. Çàìåòèì (ñì.
ðèñ. 1), ÷òî â âûáðàííîé ìîäåëè âñå ïîâåðõíîñò-
íûå ïëîñêîñòè ñ ðàçíûìè çíà÷åíèÿìè n ïåðåñåêà-
þòñÿ âäîëü îñè z, à ïàðàëëåëüíûå èì p-ûå ïîäïî-
âåðõíîñòíûå ñëîè — âäîëü îñè (0pz), ãäå p —
íîìåð ñëîÿ îòíîñèòåëüíî ïîâåðõíîñòè. Ïîýòîìó
äàëüíåéøåå èññëåäîâàíèå óäîáíî ïðîâîäèòü, ïî-
ìåùàÿ ïðèìåñü â óçåë ñ êîîðäèíàòàìè (0p0), ãäå
îíà áóäåò íàõîäèòüñÿ â ñëîå ñ íîìåðîì p, îäèíà-
êîâûì ñðàçó äëÿ âñåé ãðóïïû ïîâåðõíîñòåé
n = 0, 1, 2, ...

Ñ ó÷åòîì èçëîæåííûõ âûøå ñîîáðàæåíèé ãà-
ìèëüòîíèàí Ãåéçåíáåðãà äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé
ñèñòåìû ïðèíèìàåò âèä

H = − I     ∑ 
m(m

y
 ≥ nm

x
)

    Sm [Sm+(001)+ Sm+(010)+ Sm+(−100)] + (I − I′) S(0p0) ×

× [S(0p1)+ S(0p−1)+ S(0p+10)+ S(−1po)+ (1 − δp0)S(0p−10)+ Θ(p − n)S(1p0)] . (1)

Çäåñü Sm — îïåðàòîð ñïèíà ìàãíèòíîãî àòîìà,
íàõîäÿùåãîñÿ â m-îì óçëå ðåøåòêè (ìàãíèòíûé
ìîìåíò ñèñòåìû íàïðàâëåí ïî îñè z); I > 0 è
I′ < 0 — èíòåãðàëû îáìåííûõ âçàèìîäåéñòâèé
ìåæäó ñïèíàìè ðåãóëÿðíûõ àòîìîâ è ñïèíà ïðè-
ìåñè ñ ñîñåäÿìè; âåëè÷èíà n = 0, 1, 2, ... îáîçíà-

÷àåò ðàçëè÷íûå íàïðàâëåíèÿ ïîâåðõíîñòíîé ïëîñ-
êîñòè, à èíäåêñ p = 0, 1, 2, ... íóìåðóåò ïàðàë-
ëåëüíûå ïîâåðõíîñòè ñëîè, âêëþ÷àÿ ïîâåðõíîñòü;
δp0 — ñèìâîë Êðîíåêåðà; Θ(p − n) — ñòóïåí÷àòàÿ
ôóíêöèÿ, îïðåäåëÿåìàÿ êàê

Ðèñ. 1. Ïîâåðõíîñòè òèïà (n−10) â ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåò-
êå (n = 0, 1, 2, ...; îñü z íàïðàâëåíà ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñ-
êîñòè ðèñóíêà).

Àíòèôåððîìàãíèòíûå ïðèìåñíûå ñîñòîÿíèÿ â ïîëóîãðàíè÷åííîì ôåððîìàãíåòèêå
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Θ(x) = 




1 ,
0 ,

   
x ≥ 0 ,
x < 0 .

(2)

Ãàìèëüòîíèàí (1) êîììóòèðóåò ñ îïåðàòîðîì
z-ïðîåêöèè ïîëíîãî ñïèíà ñèñòåìû, ïîýòîìó ïðî-
ñòðàíñòâî ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé îïåðàòîðà H
ìîæíî ðàçáèòü íà ïîäïðîñòðàíñòâà, êîòîðûå õà-
ðàêòåðèçóþòñÿ îïðåäåëåííûìè çíà÷åíèÿìè SH

z

ýòîé z-ïðîåêöèè. Ñîáñòâåííîå ñîñòîÿíèå îïåðàòî-
ðà H, â êîòîðîì âñå àòîìíûå ñïèíû ïàðàëëåëüíû
äðóã äðóãó, ïðèíàäëåæèò ïîäïðîñòðàíñòâó ñ ìàê-
ñèìàëüíûì çíà÷åíèåì SH

z  = NS è èìååò ýíåðãèþ

E0 = − IS2 {3N − (η + 1)[5 − δ
p0 + Θ(p − n)]} ,  (3)

ãäå η = − I′/I ; N — ÷èñëî àòîìîâ â ðåøåòêå. Â
äàëüíåéøåì ñîáñòâåííûé âåêòîð, îïèñûâàþùèé
ýòî ñîñòîÿíèå, áóäåì îáîçíà÷àòü ñèìâîëîì |0〉, à
ýíåðãèþ E0 âûáåðåì â êà÷åñòâå íà÷àëà îòñ÷åòà
âñåõ ýíåðãèé ñèñòåìû.

Â îòñóòñòâèå ïðèìåñåé (I′ = I) èëè ïðè íàëè÷èè
â êðèñòàëëå ôåððîìàãíèòíîãî äåôåêòà (I′ > 0)
âåêòîð |0〉 îòâå÷àåò îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ ôåððî-
ìàãíåòèêà (ñì., íàïðèìåð, [1]). Â ñëó÷àå ÀÔÌ
ïðèìåñè ñ âåëè÷èíîé ñïèíà S = 1/2 îñíîâíîå ñî-
ñòîÿíèå ïðèíàäëåæèò ïîäïðîñòðàíñòâó îäíî÷àñ-
òè÷íûõ âîçáóæäåíèé ñèñòåìû ñî çíà÷åíèÿìè
SH

z  = NS − 1 [1–4]. Â ýòîì ñîñòîÿíèè ñïèíîâûå
îòêëîíåíèÿ, ëîêàëèçîâàííûå íà ïðèìåñè è ñîñåä-
íèõ àòîìàõ, âåëèêè, ïîýòîìó ñïèí-âîëíîâîå ïðè-
áëèæåíèå íåïðèãîäíî, è äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è îá
îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ñèñòåìû (1) óäîáíî âîñïîëü-
çîâàòüñÿ îïèñàííûì íèæå ìåòîäîì ÿêîáèåâûõ
ìàòðèö.

3. Ìåòîä íàõîæäåíèÿ ýíåðãèé è ñîáñòâåííûõ
ôóíêöèé ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé

Ìåòîä ÿêîáèåâûõ ìàòðèö áûë ïîäðîáíî ïðåä-
ñòàâëåí â ðÿäå ðàáîò [7,8,10–15], ïîýòîìó â äàííîì
ðàçäåëå äîñòàòî÷íî îãðàíè÷èòüñÿ êðàòêèì èçëî-
æåíèåì âû÷èñëèòåëüíîé ïðîöåäóðû. Èñïîëüçóåìûé
ìåòîä îñíîâàí íà âûáîðå â îäíîì èç ïîäïðî-
ñòðàíñòâ îïåðàòîðà H, îïèñûâàþùåãî ðàññìàòðè-
âàåìóþ ñèñòåìó, íåêîòîðîãî âåêòîðà g0 îïðåäå-
ëåííîãî âèäà. Ñ ïîìîùüþ ýòîãî âåêòîðà ñòðîèòñÿ
ñïåöèàëüíîå öèêëè÷åñêîå ïîäïðîñòðàíñòâî, èíâà-
ðèàíòíîå îòíîñèòåëüíî îïåðàòîðà H:

g0 , Hg0 , H
2g0 , ... (4)

g0 íàçûâàþò âåêòîðîì, ïîðîæäàþùèì äàííîå
öèêëè÷åñêîå ïîäïðîñòðàíñòâî. Ìåòîäîì ïîñëåäî-
âàòåëüíîé îðòîãîíàëèçàöèè âåêòîðîâ (4) ñòðîèòñÿ
îðòîíîðìèðîâàííûé áàçèñ {gl} â öèêëè÷åñêîì

ïîäïðîñòðàíñòâå (l = 0, 1, 2, ...). Ìàòðèöà îïå-
ðàòîðà H â ýòîì áàçèñå ïðèíèìàåò ÿêîáèåâóþ
ôîðìó:

Hll′ = 















a0
b0
0

0

...

 

b0
a1
b1
0

...

 

0

b1
a2
b2
...

 

0

0
b2
a3
...

 

0

0
0
b3
...

 

...

...

...

...

...















 . (5)

Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð îïåðàòîðà H â âûáðàííîì
áàçèñå îêàçûâàåòñÿ ïðîñòûì (íåâûðîæäåííûì),
ò.å. êàæäîìó ñîáñòâåííîìó çíà÷åíèþ ýíåðãèè ε
îòâå÷àåò åäèíñòâåííàÿ ñîáñòâåííàÿ ôóíêöèÿ Ψ(ε),
êîòîðóþ ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ðàçëîæåíèÿ
ïî áàçèñó {gl}:

Ψ(ε) = µ(ε) ∑ 

l = 0

∞

Pl(ε)g
l
 . (6)

Çäåñü µ(ε) — íîðìèðîâî÷íûé ìíîæèòåëü; Pl(ε) —
ìíîãî÷ëåíû l-é ñòåïåíè îòíîñèòåëüíî ε, óäîâëå-
òâîðÿþùèå ðåêóððåíòíûì ñîîòíîøåíèÿì

bl
 Pl+1(ε) = (ε − al

)Pl
(ε) − bl−1 Pl−1(ε) (7)

ñ íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè P−1(ε) = 0, P0(ε) = 1.
Åñëè â ñèñòåìå èìåþòñÿ ëîêàëèçîâàííûå ñîñòî-

ÿíèÿ, ëåæàùèå âíå ñïëîøíîãî ñïåêòðà ñîáñòâåí-
íûõ çíà÷åíèé îïåðàòîðà H, òî èõ ýíåðãèè íàõî-
äÿòñÿ èç óðàâíåíèÿ

Pl
(ε) = 0 . (8)

Ñêîðîñòü ñõîäèìîñòè ëîêàëüíûõ ðåøåíèé
óðàâíåíèÿ (8) ê èñòèííûì çíà÷åíèÿì ýíåðãèé ïðè
l → ∞ îïðåäåëÿåòñÿ ñòåïåíüþ ëîêàëèçàöèè ðàñ-
ñìàòðèâàåìîãî ñîñòîÿíèÿ. Âûðàæåíèÿ (6), (8)
óäîáíî ïðèìåíÿòü ê ñîñòîÿíèÿì ñ âûñîêîé ñòåïå-
íüþ ëîêàëèçàöèè, òàê êàê ïðè ýòîì äëÿ ïîëó÷å-
íèÿ ðåçóëüòàòîâ ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ äîñòàòî÷íî
îãðàíè÷èòüñÿ íåáîëüøèìè (ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ
åäèíèö) çíà÷åíèÿìè l. Èìåííî òàêàÿ ñèòóàöèÿ
âîçíèêàåò â çàäà÷å î ñîñòîÿíèÿõ, ëîêàëèçîâàííûõ
íà ÀÔÌ ïðèìåñè ñ âåëè÷èíîé ñïèíà S = 1/2,
íàõîäÿùåéñÿ â ôåðpoìàãíèòíîì êðèñòàëëå. Â
ýòîì ñëó÷àå ñïèíîâûå îòêëîíåíèÿ õîðîøî ëîêà-
ëèçîâàíû óæå â ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðå
ïðèìåñè [1,5].

Ñëåäóåò òàêæå çàìåòèòü, ÷òî îïèñàííàÿ ïðîöå-
äóðà ïîëó÷åíèÿ ýíåðãèé è ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé
ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé îñíîâàíà íà ïðàâèëü-
íîì âûáîðå ïîðîæäàþùåãî âåêòîðà g0 . Íàèáîëåå
óäà÷íûì îêàçûâàåòñÿ èñïîëüçîâàíèå â êà÷åñòâå

Ò. Ã. Ï åòðîâà
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g0 âåêòîðà, âõîäÿùåãî ñ ìàêñèìàëüíûì âåñîì â
ñîáñòâåííóþ ôóíêöèþ (6) èñêîìîãî ëîêàëèçîâàí-
íîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïðèìåíèòåëüíî ê çàäà÷å, ðåøàå-
ìîé â íàñòîÿùåé ðàáîòå, åñòåñòâåííóþ ðîëü òàêî-
ãî âåêòîðà èãðàåò ñîñòîÿíèå ñî ñïèíîì ïðèìåñíîãî
àòîìà, àíòèïàðàëëåëüíûì íàïðàâëåíèþ ìàãíèòíî-
ãî ìîìåíòà îñíîâíîé ðåøåòêè.

4. ÀÔÌ ïðèìåñíûå ñîñòîÿíèÿ â
ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå ñèñòåìû

Èñïîëüçóÿ âû÷èñëèòåëüíûé ìåòîä, îïèñàííûé
â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, íàéäåì õàðàêòåðèñòèêè
ëîêàëèçîâàííûõ ïðèìåñíûõ ñîñòîÿíèé â ïîäïðî-
ñòðàíñòâå îäíî÷àñòè÷íûõ âîçáóæäåíèé ñèñòåìû
(1). Äëÿ ýòîãî ïîñòðîèì äâà ïåðâûõ îðòîíîðìè-
ðîâàííûõ áàçèñíûõ âåêòîðà â öèêëè÷åñêîì ïîä-
ïðîñòðàíñòâå îïåðàòîðà H − E0 , ïîðîæäåííîì
âåêòîðîì g0 (ýíåðãèÿ E0 îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíè-
åì (3)):

g0 = S(0p0)
−  |0〉 ,

g1 = [5 − δ
p0 + Θ(p − n)]−1/2[S(0p1)

− + S(0p−1)
− + S(−1p0)

− +

+ S(0p+10)
− + (1 − δ

p0)S(0p−10)
− + Θ(p − n)S(1p0)

− ] |0〉 ,

(9)

ãäå îïåðàòîð S− = Sx − iSy.
Ñ ïîìîùüþ âåêòîðîâ (9) ïîëó÷èì òðè ïåðâûõ

ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòà ÿêîáèåâîé ìàòðèöû (5):

a0 = − 
I
2
 η α

pn
 ,  b0 = 

I
2
 η √α

pn
 ,

a1 = − 
I
2
 






η − 5 + 

γ
pn

α
pn







 ,

(10)

α
pn

 = 5 − δ
p0 + Θ(p − n) ,

 γ
pn

 = 4 + δ
p0(1 + δ

n0) + δp1 − Θ(p − n + 1) −

− 2Θ(p − n − 1) − Θ(p − 2n) . (11)

Ïî ìàòðè÷íûì ýëåìåíòàì (10), (11), èñïîëüçóÿ
ðåêóððåíòíûå ñîîòíîøåíèÿ (7), ïîñòðîèì ïîëè-
íîìû Pl(ε) äî l = 2 âêëþ÷èòåëüíî. Íàèìåíüøèé
êîðåíü óðàâíåíèÿ P2(ε) = 0 äàåò çíà÷åíèå ýíåðãèè
ïðèìåñíîãî ëîêàëüíîãî óðîâíÿ, ëåæàùåãî íèæå
ýíåðãèè E0 è îòâå÷àþùåãî îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ
ñèñòåìû (1):

ε
pn

 = − 
I
4
 









η(1 + α

pn
) − 5 + 

γpn

α
pn

 + 

+ √[η(α
pn − 1) + 5 − γ

pn
 /α

pn
]2 + 4η2α

pn





 .    (12)

Ñîáñòâåííàÿ ôóíêöèÿ ýòîãî ñîñòîÿíèÿ îïðåäå-
ëÿåòñÿ ôîðìóëîé (6) ïðè ïîäñòàíîâêå â íåå âåê-
òîðîâ (9) è ýíåðãèè ε = εpn .

Â êàæäîé îáëàñòè çíà÷åíèé ïàðàìåòðà η << 1
èëè η >> 1 ýíåðãèè εpn ìîæíî ïðåäñòàâèòü â
óäîáíîì äëÿ èññëåäîâàíèÿ âèäå, ðàçëàãàÿ âûðà-
æåíèå (12) ïî âåëè÷èíå η èëè 1/η:

ε
pn

 ≈ − 
Iη
2

 















α
pn

 




1 + η

5 − γpn
 α

pn
−1





 ,

(1 + αpn) 






1 − 

5 − γ
pn

 α
pn
−1

η(1 + α
pn

)2







 ,

 

η << 1 ,

η >> 1 .

(13)

Çàìåòèì, ÷òî ãëàâíûå ÷ëåíû ðàçëîæåíèÿ (13)
áóäóò ìèíèìàëüíû ïðè ìàêñèìàëüíîì çíà÷åíèè
αpn , à ñëåäóþùèå ÷ëåíû — ïðè ìàêñèìàëüíîé
âåëè÷èíå γpn . Äëÿ êàæäîãî ôèêñèðîâàííîãî
÷èñëà n îáà ýòè óñëîâèÿ âûïîëíÿþòñÿ îäíîâðå-
ìåííî â ñëó÷àå p = n + δn0 (ñì. ôîðìóëû (11)).
Ïðè ýòîì ïðèìåñíûé óðîâåíü èìååò íàèìåíüøóþ
ýíåðãèþ εn+δ

n0
, n , îïðåäåëÿåìóþ âûðàæåíèåì (13)

ñ αpn = 6 è γpn = 3 + δn1 − 2δn0 .
Èç ñîîòíîøåíèé (11), (13) ñëåäóåò òàêæå, ÷òî

íàèáîëüøåé ýíåðãèåé ε0n îáëàäàåò ñîñòîÿíèå, â
êîòîðîì äåôåêò íàõîäèòñÿ â ïëîñêîñòè ïîâåðõ-
íîñòè (p = 0, α0n = 4 + δn0 , γ0n = 5 − δn0 − δn1).
Åñëè ïðèìåñü ðàñïîëîæåíà â ãëóáèíå êðèñòàëëà
(p >> n), òî ýíåðãèÿ ëîêàëüíîãî óðîâíÿ εv
(αpn = 6, γpn = 0) çàíèìàåò íåêîòîðîå ïðîìåæó-
òî÷íîå ïîëîæåíèå εn+δ

n0
, n < εv < ε0n . Â ïîëó÷åí-

íûõ ðåøåíèÿõ (13) ïðèìåñü ïåðåñòàåò ÷óâñòâîâàòü
ïîâåðõíîñòü óæå ïðè çíà÷åíèÿõ p ≥ 2(n + δn0), â
îáëàñòè êîòîðûõ âûïîëíÿåòñÿ ðàâåíñòâî εpn = εv .
Òå æå ñîîòíîøåíèÿ ìåæäó ýíåðãèÿìè ïðèìåñíûõ
ñîñòîÿíèé ïîëó÷àþòñÿ íåïîñðåäñòâåííî èç âûðà-
æåíèÿ (12) ïðè ëþáîé ðàññìàòðèâàåìîé âåëè÷èíå η.

Îòíîñèòåëüíîå ðàñïîëîæåíèå ïðèìåñíûõ óðîâ-
íåé ε0n , εv è εn+δ

n0
, n â ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå

ñèñòåìû (1) â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà η ñõåìà-
òè÷åñêè èçîáðàæåíî íà ðèñ. 2 (ñîñòîÿíèÿ ñ äðóãè-
ìè íîìåðàìè p çàêëþ÷åíû ìåæäó ïðèâåäåííûìè
óðîâíÿìè). Êàê âèäíî íà ðèñ. 2 è èç ôîðìóë
(12), (13), ñ èçìåíåíèåì âåëè÷èíû η âñå ýíåðãèè
εpn âåäóò ñåáÿ àíàëîãè÷íûì îáðàçîì: ñòðåìÿòñÿ ê

Àíòèôåððîìàãíèòíûå ïðèìåñíûå ñîñòîÿíèÿ â ïîëóîãðàíè÷åííîì ôåððîìàãíåòèêå
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íèæíåé ãðàíèöå íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà ïðè η → 0
è îòùåïëÿþòñÿ âñå äàëüøå îò íåå ïðè η → ∞.
Îäíàêî ðàññòîÿíèå â ñïåêòðå ñèñòåìû ìåæäó
óðîâíåì εv è ðàçíûìè ïðèïîâåðõíîñòíûìè óðîâ-
íÿìè èìååò íåîäèíàêîâóþ çàâèñèìîñòü îò ïàðà-
ìåòðà η. Ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèé (11), (13) íå-
òðóäíî íàéòè ýòî ðàññòîÿíèå â ñëó÷àå p = n + δn0 :

ε
v
 − ε

n+δ
n0

, n
 = I 













3
5
 η2 

3 + δ
n1 − 2δ

n0

27 − δ
n1 + 2δ

n0

 ,

1
84

 (3 + δ
n1 − 2δ

n0) ,

  

η << 1 ,

η >> 1 .

(14)

Èç (14) âèäíî, ÷òî ïðè η → ∞ ïîëó÷åííîå ðàññòî-
ÿíèå ñòðåìèòñÿ ê îïðåäåëåííîé ïîëîæèòåëüíîé
âåëè÷èíå, íå çàâèñÿùåé îò η. Ïðè ýòîì óðîâíè
εv è εn+δ

n0
, n íà ðèñ. 2 èäóò ïàðàëëåëüíî äðóã

äðóãó, ñîõðàíÿÿ ñâîå âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå ïðè
η << 1. Â òî æå âðåìÿ, êàê ñëåäóåò èç (11), (13),
ðàçíîñòü ε0n − εv óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì η ïðî-
ïîðöèîíàëüíî âåëè÷èíå ýòîãî ïàðàìåòðà.

Ïîâåäåíèå ýíåðãèè εv íà ðèñ. 2 ïîëíîñòüþ ñî-
ãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè ðàíeå â
ðàáîòàõ [6,7] äëÿ ÀÔÌ ïðèìåñè â áåçãðàíè÷íîì
ôåððîìàãíåòèêå. Îäíàêî îòíîñèòåëüíîå ðàñïîëî-
æåíèå óðîâíåé ε0n è εv íà ýòîì ðèñóíêå â îáëàñòè
η ≤ 1 ïðèíöèïèàëüíî îòëè÷àåòñÿ îò àíàëîãè÷íûõ
çàâèñèìîñòåé, ïðåäñòàâëåííûõ â ðàáîòå [9] äëÿ
÷àñòíîãî ñëó÷àÿ ïîâåðõíîñòè n = 0. Ïî-âèäèìîìó,
ýòî ðàçëè÷èå ñâÿçàíî ñ íåäîñòàòî÷íî ïðîäóìàí-
íûì â ðàáîòå [9] âûáîðîì íà÷àëà îòñ÷åòà ýíåðãèé
â ñïåêòðå ïîëóîãðàíè÷åííîé ñèñòåìû.

Âëèÿíèå îðèåíòàöèè ïîâåðõíîñòè íà ÀÔÌ
ïðèìåñíûå ñîñòîÿíèÿ â ïîëóîãðàíè÷åííîì ôåððî-
ìàãíåòèêå îñîáåííî ÿñíî ïðîñëåæèâàåòñÿ íà
ðèñ. 3, ãäå ïðèâåäåíû ÷èñëåííûå çàâèñèìîñòè
ýíåðãèé (12) îò ïîëîæåíèÿ ïðèìåñè â ðåøåòêå
ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ÷èñëà n. Íà ðèñ. 3
âèäíî, ÷òî ïðè êàæäîé ôèêñèðîâàííîé âåëè÷èíå
n ìàêñèìóì è ìèíèìóì ýíåðãèè εpn äîñòèãàþòñÿ â
òåõ æå ñëó÷àÿõ p = 0 è p = n + δn0 , ÷òî è â ïðè-
áëèæåííûx âûðàæåíèÿõ (13). Ñ äàëüíåéøèì óâå-
ëè÷åíèåì íîìåðà p ýíåðãèè εpn ðàñòóò, ñòðåìÿñü ê
ïðåäåëüíîìó çíà÷åíèþ εv è ñîâïàäàÿ ñ íèì ïðè
p ≥ 2(n + δn0).

5. Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ

Ïîëó÷åííûå â ðàçä. 4 ðåçóëüòàòû èìåþò ïðî-
ñòóþ ôèçè÷åñêóþ èíòåðïðåòàöèþ. Ïîíÿòíî, ÷òî
ñîñòîÿíèå ñ ïåðåâåðíóòûì ñïèíîì ÀÔÌ ïðèìåñè
(âåêòîð g0 â âûðàæåíèÿõ (9)) îáëàäàåò íàèìåíü-
øåé ýíåðãèåé ïðè íàëè÷èè ó äåôåêòà ìàêñèìàëü-
íîãî âîçìîæíîãî ÷èñëà áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Â
ñâîþ î÷åðåäü ïåðåâîðîò ñïèíà àòîìà â ïåðâîé
êîîðäèíàöèîííîé ñôåðå ïðèìåñè (âåêòîð g1 â
(9)) ñòàíîâèòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè íàèáîëåå âûãîä-
íûì ïðè ðàñïîëîæåíèè ýòîãî àòîìà íà ïîâåðõíîñ-
òè ñèñòåìû. Ïîñêîëüêó ñîáñòâåííàÿ ôóíêöèÿ (6)
ëîêàëèçîâàííîãî ïðèìåñíîãî ñîñòîÿíèÿ ñîäåðæèò
ñóïåðïîçèöèþ âåêòîðîâ g0 è g1 , òî îòâå÷àþùàÿ
åé ýíåðãèÿ áóäåò ìèíèìàëüíîé ïðè îäíîâðåìåí-
íîì âûïîëíåíèè îáîèõ ñôîðìóëèðîâàííûõ âûøå
óñëîâèé. Â ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè ñèñòåìû
òàêàÿ ñèòóàöèÿ âîçìîæíà äëÿ êàæäîãî çàäàííîãî
íàïðàâëåíèÿ ïîâåðõíîñòè â åäèíñòâåííîì ñëó÷àå,
ðåàëèçóþùåìñÿ ïðè ïîìåùåíèè ïðèìåñè â ïîäïî-
âåðõíîñòíûé ñëîé ñ íîìåðîì p = n + δn0 (ñì.
ðèñ. 1). Òàêèì îáðàçîì, ïîëîæåíèå ìèíèìóìà
ýíåðãèé εpn , èçîáðàæåííûõ íà ðèñ. 3, îïðåäåëÿ-
åòñÿ ãåîìåòðèåé ïîëóîãðàíè÷åííîé ìàãíèòíîé ðå-
øåòêè.

Îòíîñèòåëüíàÿ ãëóáèíà îáíàðóæåííîãî ìèíè-
ìóìà (εv − εn+δ

n0
, n)/|εv| íåâåëèêà (ñì. ðèñ. 3 è âû-

ðàæåíèÿ (13), (14)). Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî
ñîñòîÿíèå g1 , îáóñëîâëèâàþùåå åãî ïîÿâëåíèå,

Ðèñ. 2. Çàâèñèìîñòü ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû
(1) îò ïàðàìåòðà η = − I′/I ïðè ðàñïîëîæåíèè ÀÔÌ ïðèìåñè
â ãëóáèíå êðèñòàëëà (p >> n) (  ), â ïëîñêîñòè ïîâåðõ-
íîñòè (p = 0) ( −×−×− ), â ïîäïîâåðõíîñòíîì ñëîå ñ íîìåðîì
p = n + δn0 ( − − − ).
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âõîäèò â ôóíêöèþ (6) ñ ìåíüøèì âåñîì, ÷åì
âåêòîð g0 , è âíîñèò ñðàâíèòåëüíî ìåíüøèé âêëàä
â ýíåðãèè ëîêàëüíûõ óðîâíåé. Ñëåäóåò îæèäàòü,
÷òî ïðè îñëàáëåíèè ôåððîìàãíèòíîãî îáìåíà â
ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè ñèñòåìû ãëóáèíà ïîëó-
÷åííîãî ìèíèìóìà óâåëè÷èòñÿ, òàê êàê ïåðåâîðî-
òû ñïèíîâ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ïðèìåñè îáëåã÷à-
þòñÿ â óêàçàííîé îáëàñòè. Â ïðîòèâîïîëîæíîì
ñëó÷àå ñîîòíîøåíèå ìåæäó ýíåðãèÿìè εpn ìîæåò
èçìåíèòüñÿ, è ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøîé âåëè÷èíå
îáìåíà â îáëàñòè ïîâåðõíîñòè ýíåðãåòè÷åñêè íàè-
áîëåå âûãîäíûì ñòàíåò ïîëîæåíèå ïðèìåñè â ãëó-
áèíå êðèñòàëëà. Ó÷åò ñëåäóþùèõ êîîðäèíàöèîí-
íûõ ñôåð äåôåêòà äàåò ïðåíåáðåæèìî ìàëûé
âêëàä â ýíåðãèè εpn è íå ìåíÿåò çàìåòíî èõ îòíî-
ñèòåëüíîå ðàñïîëîæåíèå íà ðèñ. 2, 3.

Ïðîâåäåííûé àíàëèç ëåãêî îáîáùèòü íà ñëó÷àé
äðîáíûõ çíà÷åíèé n. Ïîñêîëüêó âñå îñîáåííîñòè
ñèñòåìû ñîñðåäîòî÷åíû â ïëîñêîñòè (x, y), äî-
ñòàòî÷íî ðàññìîòðåòü òîëüêî îáîçíà÷åííóþ äâó-
ìåðíóþ ñèòóàöèþ. Òîãäà ðàññòîÿíèå îò ïî-
âåðõíîñòè, îïðåäåëÿåìîé ñîîòíîøåíèåì my = cmx
(c = ny /nx ≥ 1 — íåñîêðàòèìàÿ äðîáü; nx , ny ≥ 1
— öåëûå ÷èñëà), äî ïðèìåñè, èìåþùåé êîîðäèíà-
òû my

′  ≥ cmx
′  , ìîæíî çàïèñàòü â âèäå

r = a(my
′  − cmx

′ )(1 + c2)−1/2 , (15)

ãäå a — ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè. Ñîãëàñíî ïðèâåäåí-
íûì âûøå ôèçè÷åñêèì ñîîáðàæåíèÿì è â ñîîòâåò-
ñòâèè ñ ãåîìåòðèåé ñèñòåìû, ýíåðãåòè÷åñêè íàèáî-
ëåå âûãîäíîå ïîëîæåíèå ïðèìåñè äîñòèãàåòñÿ ïðè
my

′  = my , mx
′  = mx − 1 (ñì. òàêæå ðèñ. 1). Êàê

ñëåäóåò èç (15), ïðè ýòîì ïðèìåñü íàõîäèòñÿ â
ñëîå, îòñòîÿùåì îò ïîâåðõíîñòè íà âåëè÷èíó
rmin = ac(1 + c2)−1/2. Ðàññòîÿíèå ìåæäó ñîñåäíè-
ìè ñëîÿìè ïîëó÷àåòñÿ èç âûðàæåíèÿ (15) ïðè
my

′ nx − mx
′ ny = 1 è ðàâíî r0 = anx

−1(1 + c2)−1/2. Îò-
ñþäà íîìåð ñëîÿ, ñîîòâåòñòâóþùåãî ïðèìåñíîìó
óðîâíþ ñ ìèíèìàëüíîé ýíåðãèåé, îïðåäåëÿåòñÿ
êàê p = rmin /r0 = ny è ñîâïàäàåò ïðè nx = 1,
ny = n ñ ïîëó÷åííûì â ðàçä. 4 ðåçóëüòàòîì äëÿ
öåëî÷èñëåííûõ çíà÷åíèé c = n. Î÷åâèäíî, ÷òî
äëÿ ïîâåðõíîñòåé mx = my /c, ëåæàùèõ ìåæäó
ïëîñêîñòÿìè n = 0 è n = 1 íà ðèñ. 1, èñêîìûé
íîìåð áóäåò èìåòü âåëè÷èíó p = nx .

Òàêèì îáðàçîì, ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ
ïîëóîãðàíè÷åííîãî ôåððîìàãíåòèêà ñ ÀÔÌ ïðè-
ìåñüþ ñóùåñòâåííî çàâèñèò íå òîëüêî îò îáìåí-
íûõ âçàèìîäåéñòâèé è ïîëîæåíèÿ äåôåêòà îòíî-
ñèòåëüíî ïîâåðõíîñòè, íî è îò íàïðàâëåíèÿ
ïîâåðõíîñòíîé ïëîñêîñòè â ìàãíèòíîì êðèñòàëëå.
Îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò òî îáñòîÿòåëüñòâî,
÷òî ïðè ëþáûõ ðàññìàòðèâàåìûõ çíà÷åíèÿõ ïàðà-
ìåòðîâ â ñèñòåìå îáíàðóæèâàåòñÿ âûäåëåííûé
ïîäïîâåðõíîñòíûé ñëîé, ðàñïîëîæåíèå ïðèìåñè â
êîòîðîì ÿâëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè íàèáîëåå âûãîä-
íûì. Ðàññòîÿíèå ýòîãî ñëîÿ îò ïîâåðõíîñòè îêà-
çûâàåòñÿ íåîäèíàêîâûì äëÿ ðàçíûõ íàïðàâëåíèé
ïîâåðõíîñòíîé ïëîñêîñòè è ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿ-
åòñÿ åå îðèåíòàöèåé îòíîñèòåëüíî êðèñòàëëîãðà-
ôè÷åñêèõ îñåé ðåøåòêè.

Â çàêëþ÷åíèå àâòîð âûðàæàåò áëàãîäàðíîñòü
Å. Ñ. Ñûðêèíó çà ìíîãî÷èñëåííûå îáñóæäåíèÿ
ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû.
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Antiferromagnetic impurity states in semiinfinite
ferromagnet with different surface orientations

about crystal axes

T. G. Petrova

The spin states localized at an antiferromagnetic
impurity placed on the surface of a semiinfinite
Heisenberg ferromagnet or in one of its undersurface

layers are studied. Different cases of surface orienta-
tion about the crystal axes are considered. The en-
ergies and the eigenfunctions of the localized im-
purity states are obtained depending on the
parameters of the problem. It is found that a defi-
nite undersurface layer with the most advantageous-
in-energy impurity position always exists in the sys-
tem considered. The distance of this layer from the
surface is completely conditioned by the direction of
the surface plane about the axes of the magnetic
lattice. 
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