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Введение 

В последнее время в международных научной литературе все чаще появляются материалы 

о различных исследованиях кристаллов типа шпинелей. Имея похожую структуру, они 

проявляют различные свойства, в зависимости от того, какие атомы стоят на тех или иных 

позициях. В частности, хромит FeCr2O4 – является мультиферроиком, FeSc2S4 – не 

мультиферроик, FeCr2S4 – только кандидат в мультиферроики. Высказываются 

различные предположения, строящиеся на результатах экспериментов. FeCr2S4 проявляет 

свойства, характерные для данного вида соединений, однако теории, объясняющей их 

природу пока нет. 

Актуальность темы дипломной работы 

Мультиффероики являются очень перспективными материалами для использования в 

различных сферах науки и техники, а особенно важной задачей является поиск 

высокотемпературных мультиферроиков, для того, чтобы приборы на их основе могли 

работать, не требуя создания экстремальных лабораторных условий. 

Цель дипломной работы  

Уровни энергии непонятны, работа посвящена попытке рассчитать уровни энергии этого 

соединения. 

Главные задачи исследования  

а) Построить эффективный гамильтониан для низколежащих уровней энергии Fe2+;   

б) Сформировать матрицу эффективного оператора и программу по ее диагонализации в 

среде Матлаб; 

в) Написать программу по численному расчету уровней энергии и вероятностей переходов 

в среде Матлаб; 

Объект и предмет исследования 

Объектом исследования являлось спорное соединение FeCr2S4, а предметом исследований 

были спектры диэлектрической проницаемости данного вещества, которые проявляют 

аномальное поведение. 

 

 

 

 

 

 

 



4 
 

Публикации 

Основные результаты дипломного исследования были представлены на следующих 

конференциях: 

1)XXXVII Совещание по физике низких температур, 29 июня - 3 июля 2015 г., город 

Казань; 

 

2) XVIII Международная молодежная научная школа «Актуальные проблемы магнитного 

резонанса и его применение», 26 - 30 октября 2015 , город Казань, Казанский 

(приволжский) федеральный университет. 

 

3) XVI Международный Феофиловский симпозиум по спектроскопии кристаллов, 

активированных редкоземельными ионами и ионами переходных металлов, 9 - 13 ноября 

2015 г., город Санкт-Петербург; 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



5 
 

Глава 1. Структура кристаллов типа. 

 

1.1 Сведения о соединении, полученные из опубликованных источников. 

 

Для использования в различных приложениях мультиферроики проявляют одни из самых 

желанных и привлекательных функциональных возможностей  - сосуществование 

сегнетоэлектричества и ферромагнетизма а также их сильное взаимодействие друг с 

другом. Это главная причина, которая способствовала интенсивным исследованиям в этой 

области в прошлом десятилетии. Необычному взаимодействию между двумя типами 

ферро-упорядочения было уделено особое внимание в первых работах о соединениях 

BiFeO3 и TbMnO3. Тем не менее, обнаруженные мультиферроики проявляют разнообразие 

кристаллографической структуры и происхождения сегнетоэлектричества. Самые 

интересные мультиферроики включают в себя группу перовскитов RMnO3 (R=Dy, Tb, Gd, 

Eu1-xYx), гексаферритов Ba2Mg2Fe12O22 и LiCu2O2, в которых неколлинеарное спиновое 

упорядочение и спин-орбитальное взаимодействие играют главные роли; 

орторомбическую группу RMnO3 (R=Ho, Y) и ромбоэдрическую Ca3CoMnO6 с 

коллинеарным спиновым упорядочением и спин-решеточным взаимодействием; 

орторомбическую группу  RMn2O5 (R=Tb, Ho, Dy) с сосуществующими неколлинеарным 

и коллинеарным спиновыми упорядочениеми, и т.д. К сожалению, общая черта этих 

мультиферроиков – это антиферромагнитно индуцированное сегнетоэлектричество. 

Другими словами, не важно как работает спин-орбитальное или спин-решеточное 

упорядочение в качестве механизма, создающего сегнетоэлектричество, 

антиферромагнитное упорядочение является обязательным условием в дополнение к 

достаточной ширине запрещенной зоны. Таким образом, сосуществование 

ферромагнетизма и сегнетоэлектричества пока остается существенной проблемой. 

Известным исключением является CoCr2O4, в котором наблюдалась не только АФМ-

индуцированная сегнетоэлектрическая (СЭ) поляризация (P), но и большая суммарная 

намагниченность (М), кроме того наблюдается сильный магнитный контроль разворота 

вектора поляризации. Причина, по которой упорядочение спинов Cr
3+

 имеют коническую 

геометрию – наличие чистой, но еще слабой намагниченности. Насколько нам известно, 

CoCr2O4 предположительно единственный мультиферроик с хорошо определенными 

одноконтурными Р-Н И М-Н петлями гистерезиса где H-магнитное поле, благодаря 

конической структуре спинов, исследованное при температурах ниже T ~ 26K.  
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CoCr2O4 принадлежит к хорошо известному семейству шинелей с формулой AB2X4 , где 

A=(Fe, Co, Mn, Cu, Hg), B= (Cr, V, Sc) и X= (O, S, Se). Необычное поведение 

мультиферроиков CoCr2O4 побудило к дальнейшим исследованиям магнетизма и 

электронных свойств этого семейства шпинелей в последние годы. Это семейство, однако, 

показывает различные физические явления, в том числе магнетосопротивление, связанное 

с переходами Вервея, спин-орбитальную жидкость (FeSc2O4) и спиновую жидкость 

(MnSc2O4), орбитальная стекла (FeCr2S4) и гигантское магнетосопротивление (CdCr2S4, 

HgCr2S4). Считается, что взаимодействие спиновых, орбитальных и решеточных степеней 

свободы играет важную роль в этом явлении. Для мультиферроиков, CdCr2S4 является 

одним из немногих соединений, кроме CoCr2O4, у которого ферромагнитный (ФМ) 

порядок слабо связан с релаксором сегнетоэлектричества. Было заявлено, что релаксор 

диполя возникает из нецентральной позиции иона Cr
3+

.Кроме того, немало членов этого 

ряда показывают ферримагнитную (ФИМ) структуру со значительным спин-орбитальным 

взаимодействием. Ферримагнитные решетки позволяют ненулевой магнитный момент М 

хотя характер взаимодействий антиферромагнитный. Если такой АФМ-порядок  

способствует сегнетоэлектричеству, сосуществование ненулевых Р и M в такой ФИМ-

решетке становится доступной, до тех пор пока две магнитные подрешетки имеют 

неэквивалентные моменты. Это дает мотивацию для поиска кандидата в мультиферроики 

среди соединений с зарождающейся связью ФЕ и ФМ порядков. 

 

FeCr2S4 - ФИМ изолятор при низких температурах. 

  

 

Рисунок 1 – а) Схема кристаллической структуры FeCr2S4. Ионы Fe
2+

 и Cr
3+

 расположены 

в центре тетраэдрических и октаэдрических S
2-

 - ячеек, соответственно.б) Позиции, 



7 
 

занимаемые электронами Fe
2+

 и ионов Cr
3+

 на схеме энергетических уровней. Основное 

состояние расщеплено кристаллическим полем. 

 

Как показано на рисунке 1(а) и (б), ионы хрома Cr
3+

 (3d
3
, S=3/2) занимают октаэдрические 

позиции и преобладают пары Cr
3+

-Cr
3+

 с ФМ обменом через угол 90º между связями Cr
3+

-

S
2-

 - Cr
3+

, пока ионы Fe
2+ 

(3d
6
, S=2) локализованы в тетраэдрически координированных 

позициях. Обменное взаимодействие в подрешетке Fe является слабым и подавляется 

гораздо более сильным АФМ- обменом Fe
2+

 - Cr
3+

 , который приводит к ФИМ 

упорядочению с взаимодействующими Cr
3+

 и Fe
2+

 подрешетками при температуре T=TN 

~170К. О фазовом переходе от кубической к триклинной структуре при Т ~60К однажды 

сообщалось, но еще не подтвержден в других экспериментах. Ниже Т~60 К, орбитальный 

момент ионов Cr
3+ 

гасится до орбитального упорядочения  Too=8~10 K из-за полупустого  

t2g основного состояния, что, однако, восстанавливается из орбитального основного 

состояния ионов Fe
2+

 возникает с незаполненным eg  состоянием, лучше Cr
3+  

ионы. Здесь 

для ионов Fe
2+

 спиновое вырождение поднимается и разделяется на 5 уровней в поле 

внутреннего обмена. Это вырождение может быть дополнительно соединено с 

колебаниями решетки, приводящими к кооперативным Ян-Теллеровским искажениям и 

возникающими при критических условиях. Отмечается, что в орбитальной физике обычно 

сильное электрон-фононное взаимодействие может поднять орбитальное вырождение 

и в итоге в дальнем орбитальном порядке снизить симметрию кристалла с помощью 

эффекта Яна-Теллера. Немало теоретических моделей было предложено в попытках 

соотнести сегнетоэлектричество с таким Ян-Теллеровским смещением и орбитально 

упорядоченной структурой, главным образом в ABO3-оксидах типа перовскита. Тем не 

менее, имеющиеся данные по решеточной и спиновой структурам FeCr2S4 зависят от их 

автора. Ранее порошковая нейтронография при 4.2 К показала простую кубическую 

структуру шпинели и коллинеарное ферримагнитное (FIM) упорядочение, однако 

недавняя нейтронография указала, что максимальное смещение ионов лиганда S
2-

 

оценивается в ~ 0.04 А, а результирующее расщепление Брэгговского отражения не может 

быть разрешено. Мюонная спиновая релаксационная спектроскопия показала, что 

коллинеарная ферримагнитная структура превращается в несоразмерно модулированную 

неколлинеарную спиновую структуру при температуре ниже 50 K, а затем остается 

стабильной вплоть до орбитального упорядочения Fe
2+

. Кажется, будто устанавливаются 

две антиферромагнитно упорядоченные конические спиральные спиновые структуры при 

Т~50К и ОО последовательность за счет эффекта Яна-Теллера появляется при Тоо. 
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1.2 Теория мультиферроиков. 

 

Мультиферроиками (сегнетомагнетиками) называют материалы, в которых сосуществуют 

одновременно два и более типов «ферро» упорядочения: ферромагнитное (англ. 

ferromagnetic), сегнетоэлектрическое (англ. ferroelectric) и сегнетоэластичность (англ. 

ferroelastic). Термин введен Гансом Шмидом. 

 

 

Рисунок 2 – Схема, демонстрирующая сосуществования различных типов 

ферроупорядочений в кристаллах и образования мультиферроиков. 

История: 

-Пьер Кюри 

-Богуславский, Дебай, Неель 

-Б. Теллеген 

-1956г. – Ландау и Лифшиц 

-1959г. – Дзялошинский – Cr2O3 

-1960г. – Астров 

- Фолен, Радо, Сталдер 

 

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A4%D0%B5%D1%80%D1%80%D0%BE%D0%BC%D0%B0%D0%B3%D0%BD%D0%B5%D1%82%D0%B8%D0%BA%D0%B8
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B5%D0%B3%D0%BD%D0%B5%D1%82%D0%BE%D1%8D%D0%BB%D0%B5%D0%BA%D1%82%D1%80%D0%B8%D0%BA
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B5%D0%B3%D0%BD%D0%B5%D1%82%D0%BE%D1%8D%D0%BB%D0%B0%D1%81%D1%82%D0%B8%D0%BA%D0%B8
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Впервые предположение о возможности сосуществования магнитного и электрического 

порядка в одном кристалле было сделано Пьером Кюри, теоретически показавшем, что в 

кристаллах с определённой симметрией могут одновременно существовать магнитное и 

электрическое упорядочения. 

Экспериментально такие соединения были обнаружены в середине XX века и названы 

сегнетомагнетиками. В 1958 году группа ленинградских физиков во главе с 

Г. А. Смоленским в Физико-Техническом институте им. А. Ф. Иоффе обнаружила 

ряд сегнетоэлектриков со структурой перовскита и значительным содержанием ионов 

железа. Последнее обстоятельство дало основание надеяться, что эти соединения могут 

быть одновременно сегнетоэлектриками и ферро(антиферро)магнетиками. В 1961 году 

был получен первый образец поликристалла Pb (Fe2/3W1/3)O3, соеднивший в себе 

сегнетоэлектрическое и антиферромагнитное упорядочения. Название «мультиферроики» 

закрепилось после обзорной статьи Ганса Шмидта с соответствующим названием. Стоит 

заметить, что если термин «сегнетомагнетики» означал сосущестование ферро(антиферро-

)магнитного и сегнетоэлектрического порядка, то термин «мультиферроики», в принципе, 

более общий и обозначает сосущестование любых двух «ферро» упорядочений (например, 

сегнетоэластичности). Однако зачастую понятие «мультиферроики» употребляется в 

более узком смысле, тождественном значению термина «сегнетомагнетики». 

В течение длительного времени мультиферроики являлись узкой и не слишком 

популярной областью исследования, однако с начала XXI века интерес к ним значительно 

возрос. 

 

Классификация: 

 

1) По механизму возникновения сегнетоэлектричества: 

• Мультиферроики 1-го рода: Температура сегнетоэлектрического упорядочения 

лежит выше температуры магнитного упорядочения. Электрическая поляризация 

сосуществует с магнитным упорядочением, но возникают они по отдельности. 

• Мультиферроики 2-го рода: Сегнетоэлектрики с магнитоиндуцированной 

поляризацией. Температура сегнетоэлектрического упорядочения лежит ниже 

температуры магнитного упорядочения или равна ей. Электрическая поляризация 

не просто сосуществует с магнитным упорядочением, но и порождается им. 

2) Взаимодействие магнитной и сегнетоэлектрической подсистем: 

• - линейные эффекты  

• -нелинейные эффекты (квадратичные, кубические) 
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• -переключение эл. поляризации магнитным полем и наоборот 

• -индуцирование магнитных фазовых переходов и обратных эффектов 

 

 

Некоторые механизмы возникновения сегнетоэлектрического упорядочения в 

мультиферроиках 1 типа: 

• Смешанные перовскиты 

Можно просто перемешать системы с магнитными ионами и ионами с пустыми d-

оболочками. По этому пути пошли Смоленский и его группа, получившие целый ряд 

мультиферроиков (Pb(Fe
2/3

W
1/3

)O
3
, Pb(Fe

1/2
Nb1

/2
)O

3
, Pb(Co

1/2
W

1/2
)O

3
), которые были 

сегнетоэлектриками и антиферромагнетиками одновременно. 

• Одиночные пары 

В некоторых перовскитах за сегнетоэлектрическое упорядочение отвечает не ион 

переходного металла, а А-ион, например, в BiFeO
3
, BiMnO

3
. В них есть два 6s

2

 электрона, 

называемые одиночной парой, которые не участвуют в образовании химической связи. 

При упорядочении этих ненасыщенных связей происходит переход в 

сегнетоэлектрическое состояние. 

• Зарядовое упорядочение 

На рисунке 3(а) - однородная цепочка атомов. На рисунке 3 (б) - цепочка разноимённо 

заряженных ионов, появилось зарядовое в узлах. Такое упорядочение не нарушает 

инверсную симметрию, система в целом дипольного момента не имеет. 

При димеризации системы может сложиться ситуация, соответствующая рисунку 3 (в). 

Узлы остаются эквивалентными, но связи между узлами неодинаковы: одни более 

сильные, другие более слабые. Возникает дипольный момент. Однако инверсная 

симметрия не нарушается и система остаётся неполярной. 

Случай сосуществования зарядового упорядочения в узлах и на связях - рисунок 3 (г). 

Теперь в цепочке присутствуют противоположно направленные диполи разной величины. 

Инверсная симметрия нарушается, в результате чего система становится 

сегнетоэлектрической. 

 

 

https://ru.m.wikipedia.org/wiki/%D0%94%D0%B8%D0%BF%D0%BE%D0%BB%D1%8C%D0%BD%D1%8B%D0%B9_%D0%BC%D0%BE%D0%BC%D0%B5%D0%BD%D1%82
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Рисунок 3 - Механизм возникновения сегнетоэлектрического упорядочения в 

мультиферроиках 1 типа. Механизм зарядового упорядочения. Чёрными стрелками 

показано направление локальной поляризации, красной стрелкой — направление 

суммарной поляризации. 

 

Некоторые механизмы возникновения сегнетоэлектрического упорядочения в 

мультиферроиках 2 типа: 

• Появление сегнетоэлектричества в коллинеарных магнетиках  

Требуется присутствие неэквивалентных магнитных ионов с разными зарядами - ионы 

разных переходных металлов или ионы одного элемента, но разной валентности. 

Магнитная структура инверсно-симметрична и зарядовая тоже, но их центры симметрии 

различны - система в целом теряет элемент симметрии и может стать 

сегнетоэлектрической. 

• Появление сегнетоэлектричества в неколлинеарных магнетиках 

2 теории: 

1)При конкуренции двух типов обменного взаимодействия устанавливается волна 

спиновой плотности определённого вида. Пока эта волна инверсно-симметрична, 

поляризации нет. При дальнейшем понижении температуры симметрия волны 

понижается, и поляризация приобретает отличное от нуля значение. 

2) Взаимодействие Дзялошинского-Мория. 
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Рисунок  4 - Появление сегнетоэлектричества в коллинеарных магнетиках. Стрелками 

вниз/вверх указано направление спинов, горизонтальной стрелкой – направление 

поляризации, появившееся при укорачивании связей вследствие магнитострикции. 

Эффект Дзялошинского — Мория 

У многих антиферромагнетиков  бывает  так, что атомы, относящиеся к подрешёткам с 

противоположно направленными намагниченностями, находятся в не совсем 

эквивалентных кристаллографических положениях. По этой причине, силы магнитной 

анизотропии, ответственные за ориентацию магнитных моментов относительно 

кристаллографических осей, могут оказаться для этих атомов неодинаковыми. В 

результате намагниченности подрешёток станут неколлинеарными, нарушится их точная 

взаимная компенсация и возникнет небольшая спонтанная намагниченность. Явление 

возникновения этой спонтанной намагниченности было названо слабым 

ферромагнетизмом. 

 

Рисунок 5 – Схема возникновения эффекта Дзялошинского-Мория. 

Антисимметричный обмен: 

  21 SSD                                                                                                                                    (1). 
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МЭ-материалы с несоразмерной магнитной структурой, в которой направление моментов 

ионов изменяется от точки к точке, с периодом ≠ периоду решетки, а как правило большим 

его. 

Смещение иона лиганда: 

D ~ 21 rr                                                                                                                                        (2). 

 

Проблема пустых оболочек 

Наиболее перспективными кандидатами в мультиферроики являются перовскиты. Среди 

них есть множество магнитных материалов, кроме того такой структурой обладают 

классические сегнетоэлектрики (например, BaTiO
3
 или (PbZr)TiO

3
). Однако 

мультиферроиков со структурой перовскита немного. Традиционные сегнетоэлектрики 

содержат ионы переходных металлов с пустыми d-оболочками (как Ti
4+

 в BaTiO
3
). Пустые 

«d-0» состояния используются для создания сильной ковалентной связи с окружающими 

ионами кислорода. При низких температурах иону переходного металла оказывается более 

выгодным сдвинуться из центра октаэдра к одному из кислородов и образовать с ним 

сильную связь, чем поддерживать слабую связь со всеми кислородами одновременно. За 

счёт этого смещения и возникает сегнетоэлектрическое упорядочение. Для появления же 

магнетизма нужно, чтобы на d-оболочках сидели неспаренные электроны. 

 

Высокотемпературные мультиферроики и магнитоэлектрические материалы, 

перспективные для приложений: 

 

• Перовскитоподобные мультиферроики. Феррит Висмута. 

• Хромит 

Cr2O3, FeCr2O4 

• Спиральные гексаферриты 

• Оксиды железа-галлия 

• Ферротанталаты, -ниобаты, -вольфраматы свинца. 

• Пленки ферритов гранатов. 

 

 

Возможные применения магнитоэлектрических материалов: 

• Сенсоры магнитного поля 

https://ru.m.wikipedia.org/wiki/%D0%A2%D0%B8%D1%82%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D1%82_%D0%B1%D0%B0%D1%80%D0%B8%D1%8F
https://ru.m.wikipedia.org/wiki/%D0%A2%D0%B8%D1%82%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D1%82_%D0%B1%D0%B0%D1%80%D0%B8%D1%8F
https://ru.m.wikipedia.org/wiki/%D0%A6%D0%B8%D1%80%D0%BA%D0%BE%D0%BD%D0%B0%D1%82-%D1%82%D0%B8%D1%82%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D1%82_%D1%81%D0%B2%D0%B8%D0%BD%D1%86%D0%B0
https://ru.m.wikipedia.org/wiki/%D0%A6%D0%B8%D1%80%D0%BA%D0%BE%D0%BD%D0%B0%D1%82-%D1%82%D0%B8%D1%82%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D1%82_%D1%81%D0%B2%D0%B8%D0%BD%D1%86%D0%B0
https://ru.m.wikipedia.org/wiki/%D0%A6%D0%B8%D1%80%D0%BA%D0%BE%D0%BD%D0%B0%D1%82-%D1%82%D0%B8%D1%82%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D1%82_%D1%81%D0%B2%D0%B8%D0%BD%D1%86%D0%B0
https://ru.m.wikipedia.org/wiki/%D0%A6%D0%B8%D1%80%D0%BA%D0%BE%D0%BD%D0%B0%D1%82-%D1%82%D0%B8%D1%82%D0%B0%D0%BD%D0%B0%D1%82_%D1%81%D0%B2%D0%B8%D0%BD%D1%86%D0%B0
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• Электрически переключаемые постоянные магниты 

• Устройства магнитной памяти и спиновой электроники 

• Жесткие диски 

• Устройства на доменных границах 

• Магнитоэлектрическая MRAM 

• Спиновый полевой транзистор 

• Устройства СВЧ техники 

• Беспроводная передача энергии и энергосберегающие  технологии 
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1.3 Особенности кристаллической структуры кристалла добреелита (FeCr2S4). 

 

Добреелит - сульфидный минерал из группы линнеита. Преимущественно в виде 

сплошных плотных масс и пластинчатых агрегатов. Кристаллы чешуйчатые до 

пластинчатых, эпитаксические срастания с троилитом параллельно пластинам {0001} 

троилита, также в виде обособленных зёрен до 500 μ в поперечнике в камасите. 

Нахождение 

Редкий, встречается в небольших количествах только в железных и некоторых каменных 

(ахондритах, энстатитовых хондритах, оливин-бронзитовых хондритах)метеоритах, совм. 

с камаситом, троилитом, плагиоклазом, алабандином, графитом, шрейберзитом. 

 

 

Добреелит (= добрелит) (англ. daubreelite) - Fe
2 + 

Cr2S4 

Молекулярный вес 288.10 

Происхождение 

названия 

В честь профессора Gabriel Auguste Daubree (1814-1896), из 

Парижа, Франция. 

IMA статус действителен, описан впервые до 1959 (до IMA) 

Классификация: 

Strunz (8-ое издание) 2/D.01-100 

Dana (8-ое издание) 2.10.1.11 

Hey's CIM Ref. 3.8.4 

Физические свойства: 

Цвет минерала 
чёрный, зеленовато-серый в рефлексах 

Цвет черты 
чёрный, коричневый 

Прозрачность 
непрозрачный 

Блеск  
металлический 

Спайность 
ясная 

Твердость (шкала 

Мооса) 
4.5 - 5 

http://wiki.web.ru/wiki/%D0%9C%D0%B8%D0%BD%D0%B5%D1%80%D0%B0%D0%BB
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%A2%D1%80%D0%BE%D0%B8%D0%BB%D0%B8%D1%82
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%9A%D0%B0%D0%BC%D0%B0%D1%81%D0%B8%D1%82
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%90%D1%85%D0%BE%D0%BD%D0%B4%D1%80%D0%B8%D1%82%D1%8B
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%AD%D0%BD%D1%81%D1%82%D0%B0%D1%82%D0%B8%D1%82
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%9E%D0%BB%D0%B8%D0%B2%D0%B8%D0%BD
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%91%D1%80%D0%BE%D0%BD%D0%B7%D0%B8%D1%82
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%A5%D0%BE%D0%BD%D0%B4%D1%80%D0%B8%D1%82%D1%8B
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%9C%D0%B5%D1%82%D0%B5%D0%BE%D1%80%D0%B8%D1%82
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%9A%D0%B0%D0%BC%D0%B0%D1%81%D0%B8%D1%82
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%A2%D1%80%D0%BE%D0%B8%D0%BB%D0%B8%D1%82
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%9F%D0%BB%D0%B0%D0%B3%D0%B8%D0%BE%D0%BA%D0%BB%D0%B0%D0%B7
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%90%D0%BB%D0%B0%D0%B1%D0%B0%D0%BD%D0%B4%D0%B8%D0%BD
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%93%D1%80%D0%B0%D1%84%D0%B8%D1%82
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%A8%D1%80%D0%B5%D0%B9%D0%B1%D0%B5%D1%80%D0%B7%D0%B8%D1%82
http://wiki.web.ru/wiki/IMA
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%A6%D0%B2%D0%B5%D1%82_%D0%BC%D0%B8%D0%BD%D0%B5%D1%80%D0%B0%D0%BB%D0%B0
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%A6%D0%B2%D0%B5%D1%82_%D1%87%D0%B5%D1%80%D1%82%D1%8B
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%9F%D1%80%D0%BE%D0%B7%D1%80%D0%B0%D1%87%D0%BD%D0%BE%D1%81%D1%82%D1%8C_%D0%BC%D0%B8%D0%BD%D0%B5%D1%80%D0%B0%D0%BB%D0%B0
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%91%D0%BB%D0%B5%D1%81%D0%BA_%D0%BC%D0%B8%D0%BD%D0%B5%D1%80%D0%B0%D0%BB%D0%B0
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%A1%D0%BF%D0%B0%D0%B9%D0%BD%D0%BE%D1%81%D1%82%D1%8C
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%A8%D0%BA%D0%B0%D0%BB%D0%B0_%D0%9C%D0%BE%D0%BE%D1%81%D0%B0
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%A8%D0%BA%D0%B0%D0%BB%D0%B0_%D0%9C%D0%BE%D0%BE%D1%81%D0%B0
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Микротвердость 
VHN100=260 - 303 kg/mm2 

Излом 
неровный 

Прочность 
хрупкий 

Плотность 

(измеренная) 
3.81 g/cm3 

Плотность (расчетная) 3.842 g/cm3 

Радиоактивность 

(GRapi) 
0 

Кристаллографические свойства: 

Точечная группа  
m3m (4/m 3 2/m) - Кубически-гексаэдрический 

Пространственная 

группа 

Fd3m (F41/d 3 2/m) 

Сингония 
Кубическая 

Параметры ячейки a = 9.966Å 

Число формульных 

единиц (Z) 
8 

Объем элементарной 

ячейки  

V 989.83 Å³ (рассчитано по параметрам элементарной ячейки) 

 

FeCr2S4 по своей структуре относится к типу шпинелей. 

 пине ль — редкий минерал кубической сингонии. 

Структура шпинели AB2O4. 

У всех шпинелидов структуру можно представить как ПКУ О
2-

, в которой катионы 

распределены по тетраэдрическим и октаэдрическим пустотам. По характеру заполнения 

пустот различают нормальную и обращенную структуры шпинели. 

В нормальной структуре более мелкие катионы В
3+

 располагаются в октаэдрических 

пустотах, а более крупные катионы A
2+ 

– в тетраэдрических пустотах (заполнены 1/8 

тетраэдрических и 1/2 октаэдрических пустот). Такое заполнение пустот с точки зрения 

http://wiki.web.ru/index.php?title=%D0%9C%D0%B8%D0%BA%D1%80%D0%BE%D1%82%D0%B2%D0%B5%D1%80%D0%B4%D0%BE%D1%81%D1%82%D1%8C&action=edit&redlink=1
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%98%D0%B7%D0%BB%D0%BE%D0%BC_%D0%BC%D0%B8%D0%BD%D0%B5%D1%80%D0%B0%D0%BB%D0%B0
http://wiki.web.ru/index.php?title=%D0%9F%D1%80%D0%BE%D1%87%D0%BD%D0%BE%D1%81%D1%82%D1%8C_%D0%BC%D0%B8%D0%BD%D0%B5%D1%80%D0%B0%D0%BB%D0%B0&action=edit&redlink=1
http://wiki.web.ru/index.php?title=GRapi&action=edit&redlink=1
http://wiki.web.ru/index.php?title=%D0%A2%D0%BE%D1%87%D0%B5%D1%87%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%B3%D1%80%D1%83%D0%BF%D0%BF%D0%B0_%D1%81%D0%B8%D0%BC%D0%BC%D0%B5%D1%82%D1%80%D0%B8%D0%B8&action=edit&redlink=1
http://wiki.web.ru/index.php?title=%D0%9F%D1%80%D0%BE%D1%81%D1%82%D1%80%D0%B0%D0%BD%D1%81%D1%82%D0%B2%D0%B5%D0%BD%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%B3%D1%80%D1%83%D0%BF%D0%BF%D0%B0_%D1%81%D0%B8%D0%BC%D0%BC%D0%B5%D1%82%D1%80%D0%B8%D0%B8&action=edit&redlink=1
http://wiki.web.ru/index.php?title=%D0%9F%D1%80%D0%BE%D1%81%D1%82%D1%80%D0%B0%D0%BD%D1%81%D1%82%D0%B2%D0%B5%D0%BD%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%B3%D1%80%D1%83%D0%BF%D0%BF%D0%B0_%D1%81%D0%B8%D0%BC%D0%BC%D0%B5%D1%82%D1%80%D0%B8%D0%B8&action=edit&redlink=1
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%A1%D0%B8%D0%BD%D0%B3%D0%BE%D0%BD%D0%B8%D1%8F
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%AD%D0%BB%D0%B5%D0%BC%D0%B5%D0%BD%D1%82%D0%B0%D1%80%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D1%8F%D1%87%D0%B5%D0%B9%D0%BA%D0%B0
http://wiki.web.ru/wiki/%D0%AD%D0%BB%D0%B5%D0%BC%D0%B5%D0%BD%D1%82%D0%B0%D1%80%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D1%8F%D1%87%D0%B5%D0%B9%D0%BA%D0%B0
http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9C%D0%B8%D0%BD%D0%B5%D1%80%D0%B0%D0%BB
http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9A%D1%83%D0%B1%D0%B8%D1%87%D0%B5%D1%81%D0%BA%D0%B0%D1%8F_%D1%81%D0%B8%D0%BD%D0%B3%D0%BE%D0%BD%D0%B8%D1%8F
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размеров катионов является необычным, но структура называется нормальной потому, что 

характерна для шпинели MgAl2O4. Аналогичную структуру имеет FeCr2S4; 

  

Рисунок 6 – Структура кристалла FeCr2S4. 

 

Рисунок 7 - Структура кристаллов типа ACr2O4. 

На рисунке 12 представлена структура кристаллов типа ACr2O4. Ионы А-элементов 

находятся в тетрагональной ячейке ионов кислорода, а ионы хрома находятся в 
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октаэдрической ячейке ионов кислорода. Как видно эти кристаллические поля 

расщепляют уровни энергии хрома и А-элементов. 

При высоких температурах - нормальная кубическая шпинелевая структура: А
2+

 ионы 

формируют алмазную решетку, находясь внутри тетраэдров из ионов кислорода, в то 

время как ионы Cr
3+

 образуют пирохлорную подрешетку, находясь в окружении ионов 

кислорода, образующих октаэдры. В локальном кристаллическом поле ионов кислорода 

3d-орбитали ионов Cr
3+ 

расщепляются на низколежащий триплет t2g и 

высокоэнергетический дублет eg, в то время как орбитали ионов А
2+

 расщепляются на 

нижний e дублет и верхний t2 триплет.  

 

В зависимости от того какие в данном кристалле ионы А-элемента – магнитные или не 

магнитные и имеют они орбитальное вырождение или не имеют, возникают разные 

эффекты. 

Немагнитные - Zn, Cd. 

Магнитные - Mn,Co,Ni,Fe,Cu. 

Имеют орбитальное вырождение: 

Если А-ионы имеют орбитальное вырождение в кубической шпинелевой структуре, это 

вырождение снимается совместным Ян-Теллеровским искажением. 

Нас интересует кристалл FeCr2S4: А-ион магнитный, фазовая диаграмма представлена на 

рисунке 8. 

 

Рисунок 8 - Фазовая диаграмма FeCr2S4 [2]. ОО – орбитальное упорядочение, РМ – 

парамагнитное состояние, FIM – ферримагнетик. 
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Глава 2. Эффективный гамильтониан для низколежащих уровней энергии.    

          

2.1  Спин-орбитальное взаимодействие. 

Гамильтониан, описывающий спин-орбитальное и спин-спиновое взаимодействия в 

кристалле выглядит следующим образом: 

   


















 

222
2

2

3
)1(3 SSUSSSUH zs 




                                                    (3) 

Вместе они расщепляют основное состояние иона Fe
2+

 на 10 уровней – 5 дублетов. 

 

Рисунок 9 – Схема расщепления основного состояния иона железа в кристаллическом 

поле, а затем спин-спиновым и спин-орбитальным взаимодействием. 
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 2.2  Спин-решеточное взаимодействие. Влияние эффекта Яна-Теллера. 

Эффективный оператор. 

 

На данном этапе в гамильтониан, описывающий взаимодействия в структуре FeCr2S4, 

добавляется член, описывающий эффект Яна-Теллера: 

     


  sincos
2

3
)1(3 222

2

UUVSSUSSSUH zs 


















 

       (4)

 

U  и U  - матрицы типа матриц Паули. 

V - в данном случае некоторый параметр, имеющий размерность см
-1

. 

Спин Fe
2+

 S=2. Соответственно строиться матрица на данных волновых функциях: 

<θ,2>,<θ,1>, <θ,0>,<θ,-1>, <θ,-2>, <ε,2>,< ε,1>, < ε,0>,< ε,-1>, < ε,-2>   и заносится 

поэлементно в программу, написанную в среде MatLab (см. Приложение А 1.1). 

 

Далее матрица диагонализуется с помощью средств MatLab, рассчитываются уровни 

энергии и переходы между ними, индуцируемые падающим на образец лазерным 

излучением (см. Приложение А 1.2, А 1.3, А 1.4). 

 

 

Рисунок 10 – Зависимость уровней энергии от угла φ. 
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На рисунке 10 изображен вариант, наиболее близкий к экспериментальным данным, 

полученный на данный момент и построенный по рассчитанным данным. Параметры 

гамильтониана: 

17  cmV ,   1
2

7.3 


 cms


 , O60 .    

Далее необходимо было оценить вероятности переходов. Для этого была составлена 

соответствующая программа в среде Матлаб (см. Приложение А 1.4). 

Для подсчета вероятностей переходов: Ez=1,Ex=Ey=0; 

Параметры: Vρ =7см
-1

,   ksi= 1.8936*


2
,λ=70 см

-1
, Δ=2500 см

-1
, φ=60

о 

 

Рисунок 11 – Смоделированный спектр FeCr2S4. 
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2.3 Эффективный оператор взаимодействия с электрическим полем. 

 

Для того, чтобы учесть влияние эффекта электрического поля, был построен эффективный 

гамильтониан: 
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где 

3

10

3

4
4

32

)3(

2

SFe

dp

R

re
iB






                                                                                                             (6) 

 ,
2

1

3

2
,

3

2 )1(

1

)1(

0 yxpdzpd iEEreDEreD  

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
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 диэлектрическая проницаемость. 

 

Скомбинировав это со спин-орбитальным взаимодействием и оператором энергии 

Зеемана, мы установили магнито-электрическое взаимодействие (связь магнитных и 

электрических свойств в мультиферроике): 

 
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Здесь: 
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1202  cmBzB   
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132 

  cmBB  

Далее были написаны программы для расчета уровней энергии, спектральных линий и 

вероятностей переходов (см. Приложение Б). 

Результат работы этих программ и подбора параметров гамильтониана - смоделированный 

спектр: 

 

 

Рисунок 12 -  

,20 1 cmV  ,10KT  ,2 1
2




 cms


  .20 1 cmBZ  
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2.4 Результаты численных расчетов уровней энергии и вероятностей. 

Далее возникла задача расчета уровней энергии и относительных вероятностей перехода 

иона Fe2+ в кристалле FeCr2S4 при разных ориентациях вектора электрического поля 

световой волны титан-сапфирового лазера относительно осей симметрии кристалла 100, 

010, 001. Это делалось для того, чтобы попытаться выявить как можно больше линий в 

спектре.  

Для проведения численных расчетов были написаны программы в среде Матлаб (Matlab) 

(см. Приложение В). 

 

Тесты с разными ориентациями вектора эл. поля падающей на образец световой волны: 

 Цель – выявить как можно больше линий в разных ориентациях. Дело в том, что в 

большинстве экспериментов, данные которых опубликовывают в международной научной 

литературе, используются не монокристаллы, порошки, спресованные в «таблетку». 

Порошинки находятся под различными углами к векторам магнитного и электрического 

поля, поэтому спектр данного кристалла можно условно представить как сумму спектров 

с несколькими разными ориентациями. 

Линии в teta=pi/2 teta=pi/2 teta=pi/4 teta=-pi/4 teta=-pi/2 teta=pi/2 

спектре(см
-1

) alpha=pi/2 alpha=pi/4 alpha=pi/4 alpha=pi/4 alpha=-

pi/2 

alpha=-

pi/4 

10,7763 0,0153 0,0009 0,00009 0 0 0 

16,3996 0,2753 0,0676 0,02215 0,00538 0,00565 0,00565 

18,7852 0,7283 0,1877 0,06352 0,00028 0,00015 0,00015 

26,3571 0,0028 0,0015 0,00134 0,00403 0,0036 0,0036 

30,6204 0,0338 0,1833 0,03036 0,51344 0,51896 0,51896 

37,9006 0,4873 0,0854 0,02392 0,10864 0,0985 0,0985 

40,4379 1,4208 0,1844 0,01429 0,10059 0,09518 0,09518 

47,049 8,4782 1,6042 0,35601 0,87636 0,89018 0,89018 

56,7557 0,4673 0,1717 0,03846 0,16193 0,15049 0,15049 

 1 2 3 4 5 6 

Таблица 1 – Линии в спектре (см
-1

) и значения относительных вероятностей переходов для 

различных ориентаций вектора внешнего электрического поля (лазерное излучение) 

относительно кристаллографических осей.Alpha и teta – полярные углы. 

Параметры для матрицы и расчета вероятностей переходов (см. Приложение В 1.1): 
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ksi=-2 (см
-1

); 

V=3  (см
-1

); 

r=1 (безразмерная); 

Bp=4 (см
-1

); 

gamma=pi/4 (радиан); 

phi=pi*80/180 (радиан); 

Bx=Bp*cos(gamma) (см
-1

); 

By=Bp*sin(gamma) (см
-1

); 

Bz=4 (см
-1

); 

Ex=E (В/м); 

Ey=E (В/м); 

Е=0.3 (В/м); 

 

1)  
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Рисунок 13 – Спектр, соответствующий ориентации 1 в Таблице 1. 

 

2) 
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Рисунок 14 – Спектр, соответствующий ориентации 2 в Таблице 1. 
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Рисунок 15 – Спектр, соответствующий ориентации 3 в Таблице 1. 
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4) 
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Рисунок 16 – Спектр, соответствующий ориентации 4 в Таблице 1. 
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Рисунок 17 – Спектр, соответствующий ориентации 5 в Таблице 1. 

 

6)  
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Рисунок 18 – Спектр, соответствующий ориентации 6 в Таблице 1. 
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Рисунок 19 – Суммарный спектр – наложение спектров 1-6 друг на друга. 

 

Как видно из рисунка при отдельных ориентациях проявляются 2 и более линии, однако 

если смотреть на суммарном спектре, то видно, что интенсивность их в 10 раз меньше чем 
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при других ориентациях, которые показывают одну основную линию. Таким образом, 

пока удалось добиться одной интенсивной линии примерно 45см
-1

.  

Можно немного поварьировать параметры в окрестности значений параметров для данной 

линии для того, чтобы получить еще пики на спектре. 

 Опорные параметры: alpha=pi/2, teta=pi/2. 

Варьирование: 

1)  

ksi=-2 (см
-1

); 

V=3  (см
-1

); 

r=1 (безразмерная); 

Bp=3.6 (см
-1

); 

gamma=pi/4 (радиан); 

phi=pi*80/180 (радиан); 

Bx=Bp*cos(gamma) (см
-1

); 

By=Bp*sin(gamma) (см
-1

); 

Bz=4 (см
-1

); 

Ex=E (В/м); 

Ey=E (В/м); 

Е=0.3 (В/м); 

Линии в teta=pi*0.46; 

спектре(см
-1

) alpha=pi*0.46; 

10,6275 0,0138 

16,1052 0,2569 

18,1698 0,6771 

25,7336 0,0039 

30,4186 0,0588 

37,6951 0,4035 

39,9312 1,2754 

46,3481 7,8932 

55,9461 0,4669 

Таблица 2 – Линии в спектре (см
-1

) и значения относительных вероятностей переходов для 

ориентации вектора внешнего электрического поля (лазерное излучение) относительно 

кристаллографических осей аlpha=pi*0.46 и teta=pi*0.46. 

2)  

ksi=-2 (см
-1

); 

V=3  (см
-1

); 

r=1 (безразмерная); 

Bp=3.6 (см
-1

); 

gamma=pi/4 (радиан); 

phi=pi*80/180 (радиан); 
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Bx=Bp*cos(gamma) (см
-1

); 

By=Bp*sin(gamma) (см
-1

); 

Bz=3.6 (см
-1

); 

Ex=E (В/м); 

Ey=E (В/м); 

Е=0.3 (В/м); 

Линии в teta=pi*0.56; 

спектре(см
-1

) alpha=pi*0.56; 

10,7312 0,0099 

15,9328 0,1974 

17,8838 0,6165 

25,9695 0,0006 

29,6867 0,0325 

37,4298 0,4745 

39,6271 1,0303 

45,7001 6,5016 

55,4538 0,3568 

Таблица 3 – Линии в спектре (см
-1

) и значения относительных вероятностей переходов для 

ориентации вектора внешнего электрического поля (лазерное излучение) относительно 

кристаллографических осей аlpha=pi*0.56 и teta=pi*0.56. 
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Рисунок 20 - Суммарный спектр – точки опорного спектра и точки двух вариаций 

нанесены на один график (Таблица 1 (1), Таблица 2, Таблица 3). 
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Заключение 

 

В настоящей работе предложена энергетическая схема уровней энергии иона Fe
2+

 в 

кристалле FeCr2S4.Проведена диагонализация эффективного оператора, включающего 

спин-орбитальное, электрон-решеточное и обменное взаимодействия. Учтено 

перемешивание состояний основной электронной конфигурации 3d
6
 c возбужденной 

3d
5
4p-конфигурацией из за нечетного кристаллического поля. Рассчитаны относительные 

интенсивности вынужденных электрически дипольных переходов, соответствующих 

спектру поглощения при низких температурах. Показано, что магнито-электрические 

свойства FeCr2S4 обусловлены кооперативным эффектом Яна-Теллера. 
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Приложения 

Приложение А 

1.1 Листинг программы, формирующей матрицу. 

 

function [H]=matrice(phi) 

 

ksi=-2;%cm-1 

V=20;  %см-1 

r=1; 

  

  

H = zeros(10, 10); 

H(1,1)=-ksi*6-V*r*cos(phi); 

H(2,2)=-ksi*(-3)-V*r*cos(phi); 

H(3,3)=-ksi*(-6)-V*r*cos(phi); 

H(4,4)=-ksi*(-3)-V*r*cos(phi); 

H(5,5)=-ksi*6-V*r*cos(phi); 

H(6,6)=ksi*6+V*r*cos(phi); 

H(7,7)=ksi*(-3)+V*r*cos(phi); 

H(8,8)=ksi*(-6)+V*r*cos(phi); 

H(9,9)=ksi*(-3)+V*r*cos(phi); 

H(10,10)=ksi*6+V*r*cos(phi); 

  

H(1,8)=ksi*3*sqrt(2); 

H(2,9)=ksi*3*sqrt(3); 

H(5,8)=H(1,8); 

H(6,3)=H(1,8); 

H(10,3)=H(1,8); 

H(3,10)=H(10,3); 

H(3,6)=H(6,3); 

H(4,7)=H(2,9); 

H(7,4)=H(4,7); 

H(8,5)=H(5,8); 

H(8,1)=H(1,8); 
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H(9,2)=H(2,9); 

  

H(1,6)=V*r*sin(phi); 

H(2,7)=V*r*sin(phi); 

H(3,8)=V*r*sin(phi); 

H(4,9)=V*r*sin(phi); 

H(5,10)=V*r*sin(phi); 

H(6,1)=V*r*sin(phi); 

H(7,2)=V*r*sin(phi); 

H(8,3)=V*r*sin(phi); 

H(9,4)=V*r*sin(phi); 

H(10,5)=V*r*sin(phi); 
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1.2 Листинг программы, диагонализирующей матрицу и строящей уровни энергии. 

 

function [E]=EnergyLevels(phi) 

  

  

Mc=matrice(phi); 

  

E = zeros(10,10); 

  

for i=1:1:10 

     

    E=eig(Mc); % diagonalisation subroutine 

end 

  

  

  

  

end  
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1.3 Листинг программы, вычисляющей положения линии в спектре. 

 

function [L] = SpectrumLines(phi) 

L=[0;0;0;0;0;0;0;0;0;0]; 

E=EnergyLevels(phi); 

  

  

for i=1:1:10 

     

    L(i)=E(11-i,1)-E(1,1); 

     

end 

end 
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1.4 Листинг программы, вычисляющей относительные вероятности переходов. 

 

function [ P ] = LinesIntencitiesEz(h) 

  

M=matriceSc(h); 

%cycle for Ez 

sumZ=0; 

L=[0;0;0;0;0;0;0;0;0]; 

for i=2:1:5 

    for j=1:1:5 

     

    sumZ=sumZ+M(j,1)*M(j+5,i)*(2-(j-1))+M(j+5,1)*M(j,i)*(2-(j-1));% need to add Ez!!! 

     

    end 

     

   L(i-1)=abs(2*sumZ);  

   sumZ=0;  

end 

for i=6:1:10 

    for j=6:1:10 

     

    sumZ=sumZ+M(j-5,1)*M(j,i)*(2-(j-6))+M(j,1)*M(j-5,i)*(2-(j-6));% need to add Ez!!! 

     

    end 

   L(i-1)=abs(2*sumZ);  

   sumZ=0;  

end 

  

  

P=[0;0;0;0;0;0;0;0;0]; 

for j=1:1:9 

    P(j)=(L(j))^2; 

end 

end 
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Приложение Б 

1.1 Листинг программ для расчета спектра по заданной теории. 

 

function [Ans] = SzUe(phi) 

W=0; 

  

M=WaveFunctionsSc(phi); 

  

for k=2:1:10     

for l=1:1:5  

    W=W+(2-(l-1))*1i*conj(M(l,1))*M(l+5,k)-(2-(l-1))*1i*conj(M(l+5,1))*M(l,k); 

     

end 

end 

Ans=abs(W)^2; 

  

end 
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1.2 Листинг программы, формирующей матрицу. 

 

function [H]=matriceSc(phi) 

  

ksi=-2;%cm-1 

V=15;  %см-1 

r=1; 

Bp=10;%cm-1 

gamma=pi/2; 

%phi=pi*80/180; 

Bx=Bp*cos(gamma);%cm-1 

By=Bp*sin(gamma);%cm-1 

Bz=22;%cm-1 

  

H = zeros(10, 10); 

H(1,1)=-ksi*6-V*r*cos(phi)+2*Bz; 

H(2,2)=-ksi*(-3)-V*r*cos(phi)+Bz; 

H(3,3)=-ksi*(-6)-V*r*cos(phi); 

H(4,4)=-ksi*(-3)-V*r*cos(phi)-Bz; 

H(5,5)=-ksi*6-V*r*cos(phi)-2*Bz; 

H(6,6)=ksi*6+V*r*cos(phi)+2*Bz; 

H(7,7)=ksi*(-3)+V*r*cos(phi)+Bz; 

H(8,8)=ksi*(-6)+V*r*cos(phi); 

H(9,9)=ksi*(-3)+V*r*cos(phi)-Bz; 

H(10,10)=ksi*6+V*r*cos(phi)-2*Bz; 

  

H(1,8)=ksi*3*sqrt(2); 

H(2,9)=ksi*3*sqrt(3); 

H(5,8)=H(1,8); 

H(6,3)=H(1,8); 

H(10,3)=H(1,8); 

H(3,10)=H(1,8); 

H(3,6)=H(1,8); 

H(4,7)=H(2,9); 

H(7,4)=H(4,7); 
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H(8,5)=H(5,8); 

H(8,1)=H(1,8); 

H(9,2)=H(2,9); 

  

H(1,6)=V*r*sin(phi); 

H(2,7)=V*r*sin(phi); 

H(3,8)=V*r*sin(phi); 

H(4,9)=V*r*sin(phi); 

H(5,10)=V*r*sin(phi); 

H(6,1)=V*r*sin(phi); 

H(7,2)=V*r*sin(phi); 

H(8,3)=V*r*sin(phi); 

H(9,4)=V*r*sin(phi); 

H(10,5)=V*r*sin(phi); 

  

H(1,2)=(Bx-1i*By); 

H(2,1)=(Bx+1i*By); 

H(4,5)=H(1,2); 

H(5,4)=H(2,1); 

H(6,7)=H(1,2); 

H(7,6)=H(2,1); 

H(9,10)=H(1,2); 

H(10,9)=H(2,1); 

H(2,3)=(Bx-1i*By)*sqrt(3/2); 

H(3,2)=(Bx+1i*By)*sqrt(3/2); 

H(3,4)=H(2,3); 

H(4,3)=H(3,2); 

H(7,8)=H(2,3); 

H(8,7)=H(3,2); 

H(8,9)=H(2,3); 

H(9,8)=H(3,2); 
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1.3 Листинг программы, формирующей волновые функции. 

 

function [ L ] = WaveFunctionsSc(phi) 

 

Mc=matriceSc(phi); 

L= zeros(10,10); 

E= zeros(10,10); 

for i=1:1:10 

     

    [L,E]=eig(Mc); % diagonalisation subroutine 

end 

end 
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Приложение В 

1.1 Листинг программы, формирующей матрицу. 

 

function [H]=matriceSc(phi,E)  

ksi=-2;%cm-1 

V=3;  %см-1 

r=1; 

Bp=4;%cm-1 

gamma=pi/4; 

%phi=pi*80/180; 

Bx=Bp*cos(gamma);%cm-1 

By=Bp*sin(gamma);%cm-1 

Bz=4;%cm-1 

Ex=E; 

Ey=E; 

H = zeros(10, 10); 

H(1,1)=-ksi*6-V*r*cos(phi)+2*Bz; 

H(2,2)=-ksi*(-3)-V*r*cos(phi)+Bz; 

H(3,3)=-ksi*(-6)-V*r*cos(phi); 

H(4,4)=-ksi*(-3)-V*r*cos(phi)-Bz; 

H(5,5)=-ksi*6-V*r*cos(phi)-2*Bz; 

H(6,6)=ksi*6+V*r*cos(phi)+2*Bz; 

H(7,7)=ksi*(-3)+V*r*cos(phi)+Bz; 

H(8,8)=ksi*(-6)+V*r*cos(phi); 

H(9,9)=ksi*(-3)+V*r*cos(phi)-Bz; 

H(10,10)=ksi*6+V*r*cos(phi)-2*Bz; 

  

H(1,8)=ksi*3*sqrt(2); 

H(2,9)=ksi*3*sqrt(3); 

H(5,8)=H(1,8); 

H(6,3)=H(1,8); 

H(10,3)=H(1,8); 

H(3,10)=H(1,8); 

H(3,6)=H(1,8); 
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H(4,7)=H(2,9); 

H(7,4)=H(4,7); 

H(8,5)=H(5,8); 

H(8,1)=H(1,8); 

H(9,2)=H(2,9); 

  

H(1,6)=V*r*sin(phi); 

H(2,7)=V*r*sin(phi); 

H(3,8)=V*r*sin(phi); 

H(4,9)=V*r*sin(phi); 

H(5,10)=V*r*sin(phi); 

H(6,1)=V*r*sin(phi); 

H(7,2)=V*r*sin(phi); 

H(8,3)=V*r*sin(phi); 

H(9,4)=V*r*sin(phi); 

H(10,5)=V*r*sin(phi); 

  

H(1,2)=(Bx-1i*By); 

H(2,1)=(Bx+1i*By); 

H(4,5)=H(1,2); 

H(5,4)=H(2,1); 

H(6,7)=H(1,2); 

H(7,6)=H(2,1); 

H(9,10)=H(1,2); 

H(10,9)=H(2,1); 

H(2,3)=(Bx-1i*By)*sqrt(3/2); 

H(3,2)=(Bx+1i*By)*sqrt(3/2); 

H(3,4)=H(2,3); 

H(4,3)=H(3,2); 

H(7,8)=H(2,3); 

H(8,7)=H(3,2); 

H(8,9)=H(2,3); 

H(9,8)=H(3,2); 

%--------external electric field Ex+Ey-------- 

H(1,7)=1i*(Ex*0.5*2+Ey*0.5*2/1i); 
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H(2,8)=1i*(Ex*0.5*sqrt(6)+Ey*0.5*sqrt(6)/1i); 

H(3,9)=1i*(Ex*0.5*sqrt(6)+Ey*0.5*sqrt(6)/1i); 

H(4,10)=1i*(Ex*0.5*2+Ey*0.5*2/1i); 

H(6,2)=-H(1,7); 

H(7,3)=-H(2,8); 

H(8,4)=-H(3,9); 

H(9,5)=-H(4,10); 

H(2,6)=1i*(Ex*0.5*2-Ey*0.5*2/1i); 

H(3,7)=1i*(Ex*0.5*sqrt(6)-Ey*0.5*sqrt(6)/1i); 

H(4,8)=1i*(Ex*0.5*sqrt(6)-Ey*0.5*sqrt(6)/1i); 

H(5,9)=1i*(Ex*0.5*2-Ey*0.5*2/1i); 

H(7,1)=-H(2,6); 

H(8,2)=-H(3,7); 

H(9,3)=-H(4,8); 

H(10,4)=-H(5,9); 
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1.2 Листинг программы, рассчитывающей относительные интенсивности переходов. 

 

function [Ans] = RelativeTransitionsIntensities2Sc(phi,E)  

Ans=[0;0;0;0;0;0;0;0;0]; 

M=WaveFunctionsSc(phi,E); 

S=SpectrumLinesSc(phi,E); 

teta=3*pi/8; 

alpha=-3*pi/8; 

Ez=cos(teta); 

Ex=sin(teta)*cos(alpha); 

Ey=sin(teta)*sin(alpha); 

%cicle for z 

for k=2:1:10     

for l=1:1:5  

Ans(k-1)=2*Ez*(Ans(k-1)+(2-(l-1))*1i*conj(M(l,1))*M(l+5,k)-(2-(l-

1))*1i*conj(M(l+5,1))*M(l,k))     

end 

end 

%cicle for x 

for k=2:1:10     

Ans(k-1)=-Ex*(Ans(k-

1)+0.5*(sqrt(6)*1i*conj(M(1,1))*M(8,k)+sqrt(6)*1i*conj(M(2,1))*M(9,k)+2*1i*conj(M(3,1))*

M(10,k))); 

Ans(k-1)=-Ex*(Ans(k-1)-0.5*(sqrt(6)*1i*conj(M(6,1))*M(3,k)-

sqrt(6)*1i*conj(M(7,1))*M(4,k)-2*1i*conj(M(8,1))*M(5,k)));     

Ans(k-1)=-Ex*(Ans(k-

1)+0.5*(2*1i*conj(M(3,1))*M(6,k)+sqrt(6)*1i*conj(M(4,1))*M(7,k)+sqrt(6)*1i*conj(M(5,1))*

M(8,k))); 

Ans(k-1)=-Ex*(Ans(k-1)-0.5*(2*1i*conj(M(8,1))*M(1,k)-sqrt(6)*1i*conj(M(9,1))*M(2,k)-

sqrt(6)*1i*conj(M(10,1))*M(3,k)));     

end 

%cicle for y 

for k=2:1:10     



48 
 

Ans(k-1)=-Ey*(Ans(k-

1)+0.5*1i*(sqrt(6)*1i*conj(M(1,1))*M(8,k)+sqrt(6)*1i*conj(M(2,1))*M(9,k)+2*1i*conj(M(3,1)

)*M(10,k))); 

Ans(k-1)=-Ey*(Ans(k-1)-0.5*1i*(sqrt(6)*1i*conj(M(6,1))*M(3,k)-

sqrt(6)*1i*conj(M(7,1))*M(4,k)-2*1i*conj(M(8,1))*M(5,k)));     

Ans(k-1)=-Ey*(Ans(k-1)-0.5*1i*(2*1i*conj(M(3,1))*M(6,k)-sqrt(6)*1i*conj(M(4,1))*M(7,k)-

sqrt(6)*1i*conj(M(5,1))*M(8,k))); 

Ans(k-1)=-Ey*(Ans(k-

1)+0.5*1i*(2*1i*conj(M(8,1))*M(1,k)+sqrt(6)*1i*conj(M(9,1))*M(2,k)+sqrt(6)*1i*conj(M(10,

1))*M(3,k)));     

end 

for j=1:1:9 

Ans(j)=(abs(Ans(j))^2)*(S(j)^4); 

end 

end 
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1.3 Листинг программы, рассчитывающей положение уровней энергии: 

 

function [C]=EnergyLevelsSc(phi,E)  

Mc=matriceSc(phi,E); 

C = zeros(10,10);  

for i=1:1:10 

    C=eig(Mc); % diagonalisation subroutine 

end 

end  
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1.4 Листинг программы, рассчитывающей положение линий в спектре (см
-1

). 

 

function [K] = SpectrumLinesSc(phi,E) 

L=[0;0;0;0;0;0;0;0;0;0]; 

C=EnergyLevelsSc(phi,E); 

K=[0;0;0;0;0;0;0;0;0]; 

for i=1:1:10  

    L(i)=C(11-i,1)-C(1,1);  

end 

for i=1:1:9    

    K(i)=L(9-(i-1)); 

end 

end 

function [ L ] = WaveFunctionsSc(phi,E 

Mc=matriceSc(phi,E);  

L= zeros(10,10); 

C= zeros(10,10); 

for i=1:1:10  

    [L,C]=eig(Mc); % diagonalisation subroutine 

end  

end 

 


