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Ââåäåíèå

Àêòóàëüíîñòü ðàáîòû. Ìíîãîêâàíòîâàÿ (ÌÊ) ñïåêòðîñêîïèÿ ßÌÐ [1]

ÿâëÿåòñÿ ýôôåêòèâíûì ìåòîäîì äëÿ èçó÷åíèÿ ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðå-

äåëåíèÿ ÿäåðíûõ ñïèíîâ â òâ¼ðäûõ òåëàõ [1, 2, 3]. ÌÊ ßÌÐ îòêðûâàåò

íîâûå ïóòè äëÿ ðåøåíèÿ ðàçëè÷íûõ ïðîáëåì êâàíòîâîé èíôîðìàòèêè [4].

Â ÷àñòíîñòè, â ýêñïåðèìåíòå ÌÊ ßÌÐ ìîæíî íàáëþäàòü âîçíèêíîâåíèå è

ðîñò êîððåëèðîâàííûõ êëàñòåðîâ íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå ÌÊ ýêñïå-

ðèìåíòà ßÌÐ [5, 6, 7, 8] è èõ äåêîãåðåíöèþ íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè

[9, 10, 11].

Îäíîìåðíûå ñèñòåìû ÿäåðíûõ ñïèíîâ ÿâëÿþòñÿ ïðîñòåéøèìè ñèñòåìà-

ìè äëÿ èçó÷åíèÿ äèíàìèêè è ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ. Ðàçâè-

òèå àíàëèòè÷åñêèõ è ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ ÌÊ äèíàìèêè è ðåëàêñàöèè â ÌÊ

ýêñïåðèìåíòàõ ßÌÐ ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíûì íàïðàâëåíèåì â èññëåäîâàíèè

ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâà, êâàíòîâûõ êîððåëÿöèé è êâàíòîâîé

êîììóíèêàöèè.

Ñòåïåíü ðàçðàáîòàííîñòè òåìû èññëåäîâàíèÿ. Â áîëüøèíñòâå ðà-

áîò ïî ÌÊßÌÐ èññëåäóþòñÿ ìàëîñïèíîâûå òð¼õìåðíûå ñèñòåìû, ÷òî îãðà-

íè÷èâàåò èõ âîçìîæíîñòè äëÿ èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

Ðàáîòà [1] ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ïåðâàÿ äîñòàòî÷íî áëèçêàÿ ê òåìå

èññëåäîâàíèÿ. Â ýòîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòå îäíîìåðíûå ñèñòåìû íå

èññëåäîâàëèñü. Îäíîìåðíûå ñèñòåìû áûëè èññëåäîâàíû ïîçäíåå [12, 13]. Â

îäíîìåðíîé îäíîðîäíîé öåïî÷êå ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå äëÿ ÌÊ

äèíàìèêè ßÌÐ íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå (â ïðèáëèæåíèè âçàèìîäåé-

ñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé è ïðè èçíà÷àëüíî òåðìîäèíàìè÷åñêè ðàâíîâåñ-
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íîì ñîñòîÿíèè). Â ñîîòâåòñòâèè ñ íèì â ñèñòåìå ïðèñóòñòâóþò òîëüêî ÌÊ

êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêîâ 0 è ±2 [14, 15, 16, 17, 18]. Ïîçäíåå áûëà ðàçðàáî-

òàíà àíàëîãè÷íàÿ òåîðèÿ è äëÿ ñëó÷àÿ àëüòåðíèðîâàííîé öåïî÷êè (ò.å. ñ

äâóìÿ êîíñòàíòàìè ñâÿçè ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè, ÷åðåäóþùèìèñÿ

âäîëü öåïî÷êè) [19, 20]. Îñòàëèñü íåèññëåäîâàííûìè ðåëàêñàöèÿ ÌÊ êîãå-

ðåíòíîñòåé è å¼ îðèåíòàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü. Ýòè âîïðîñû èññëåäóþòñÿ â

íàñòîÿùåé ðàáîòå. Áîëüøîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ òàêæå ñðàâíåíèþ ñ ýêñïå-

ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Öåëü è çàäà÷è ðàáîòû. Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå äèíà-

ìèêè è ðåëàêñàöèè ìíîãîêâàíòîâûõ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ â îäíîìåðíûõ

ñïèíîâûõ öåïî÷êàõ, èõ çàâèñèìîñòè îò îðèåíòàöèè îáðàçöà âî âíåøíåì

ìàãíèòíîì ïîëå è äëèòåëüíîñòåé ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà è ïåðèîäà ñâî-

áîäíîé ýâîëþöèè. Â ðàáîòå ðåøàëèñü ñëåäóþùèå çàäà÷è:

� Ðàñ÷¼ò èíòåíñèâíîñòè ìíîãîêâàíòîâûõ (ÌÊ) êîãåðåíòíîñòåé â ýêñ-

ïåðèìåíòå ßÌÐ â îäíîðîäíîé îäíîìåðíîé öåïî÷êå â zz-ìîäåëè íà

ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè â çàâèñèìîñòè îò äëèòåëüíîñòåé ïîäãî-

òîâèòåëüíîãî ïåðèîäà è ïåðèîäà ñâîáîäíîé ýâîëþöèè.

� Âû÷èñëåíèå âòîðûõ ìîìåíòîâ ôîðì ëèíèé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé è

ðàñ÷¼ò ñòàöèîíàðíûõ çíà÷åíèé èíòåíñèâíîñòåé (çíà÷åíèé ïðè áîëü-

øîé äëèòåëüíîñòè ïåðèîäà ñâîáîäíîé ýâîëþöèè t), êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ

îñíîâîé äëÿ ïîñòðîåíèÿ ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè ðåëàêñàöèè

ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé â òàêèõ öåïî÷êàõ íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè

ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ.

� Èññëåäîâàíèå çàâèñèìîñòè äèíàìèêè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé îò îðèåíòà-

öèè öåïî÷êè.

� Èññëåäîâàíèå äèíàìèêè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïå-

ðèîäå â íåîäíîðîäíûõ öåïî÷êàõ.

5



Íàó÷íàÿ íîâèçíà. Â ðàáîòå ðàçðàáîòàí îðèãèíàëüíûé ìåòîä èññëå-

äîâàíèÿ ÌÊ äèíàìèêè è ðåëàêñàöèè, îñíîâàííûé íà ôåðìèîííîì ïîä-

õîäå íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ [16, 17] è zz-

ïðèáëèæåíèÿ [15] íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ.

Ðàçâèòà ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêàÿ òåîðèÿ ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé â

îäíîìåðíûõ ñèñòåìàõ, èñïîëüçóþùàÿ âïåðâûå ðàññ÷èòàíûå âòîðûå ìîìåí-

òû ôîðì ëèíèé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé â òàêèõ ñèñòåìàõ. Âïåðâûå ïðîâåäå-

íî èññëåäîâàíèå çàâèñèìîñòè äèíàìèêè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé îò îðèåíòàöèè

äëÿ ñëó÷àÿ îäíîìåðíûõ ñèñòåì. Ïðèìåí¼í îðèãèíàëüíûé ÷èñëåííûé ìåòîä

ðàñ÷¼òà âòîðûõ ìîìåíòîâ ôîðì ëèíèé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé, ó÷èòûâàþùèé

ãåòåðîÿäåðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîëó÷åíî òî÷íîå ðåøåíèå äëÿ ÌÊ äèíàìè-

êè íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå â öåïî÷êàõ ñ ïðîèçâîëüíûìè êîíñòàíòàìè

ÄÄÂ.

Òåîðåòè÷åñêàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû. Ðàáîòà íî-

ñèò òåîðåòè÷åñêèé õàðàêòåð. Â íåé ñîäåðæèòñÿ çàâåðø¼ííîå èññëåäîâàíèå

äèíàìèêè è ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ â îäíîðîäíûõ öåïî÷êàõ.

Âïåðâûå ðàçðàáîòàíà ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêàÿ òåîðèÿ ðåëàêñàöèè ÌÊ êî-

ãåðåíòíîñòåé íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ. Òàê-

æå âïåðâûå èññëåäîâàíà äèíàìèêà ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ â îäíîìåðíûõ

ñèñòåìàõ â çàâèñèìîñòè îò îðèåíòàöèè îòíîñèòåëüíî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî

ïîëÿ, è ÌÊ äèíàìèêà ßÌÐ íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå â íåîäíîðîäíûõ

öåïî÷êàõ. Ðàçðàáîòàííûå òåîðåòè÷åñêèå ìåòîäû ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ äëÿ

èíòåðïðåòàöèè ÌÊ ýêñïåðèìåíòîâ ßÌÐ è ðàçâèòèÿ íîâûõ ïîäõîäîâ â çà-

äà÷àõ êâàíòîâîé òåîðèè èíôîðìàöèè.

Ìåòîäîëîãèÿ è ìåòîäû äèññåðòàöèîííîãî èññëåäîâàíèÿ. Â ðà-

áîòàõ, íà êîòîðóþ îïèðàåòñÿ íàñòîÿùåå èññëåäîâàíèå [16, 17], ðåçóëüòàòû

ïî äèíàìèêå ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå áûëè

ïîëó÷åíû ïóò¼ì ïðèìåíåíèÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ Éîðäàíà-Âèãíåðà. Â ãëàâàõ 2

è 3 èññëåäîâàëàñü äèíàìèêà ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâî-

ëþöèè íåñêîëüêèìè ìåòîäàìè: ïðèìåíÿëàñü zz-ìîäåëü, â êîòîðîé îòáðàñû-
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âàåòñÿ ôëèï-ôëîï ÷àñòü ãàìèëüòîíèàíà (âîçìîæíîñòü òàêîãî ïðèáëèæåíèÿ

äîêàçàíà â äèññåðòàöèè ïðè âû÷èñëåíèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè íóëåâîãî ïî-

ðÿäêà), â ðåçóëüòàòå ÷åãî îñòàâøèåñÿ ÷ëåíû êîììóòèðóþò äðóã ñ äðóãîì,

÷òî ïîçâîëèëî àíàëèòè÷åñêè ðàññ÷èòàòü èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíî-

ñòåé íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè; è ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêàÿ òåîðèÿ,

èñïîëüçóþùàÿ ïîäòâåðæä¼ííûé ýêñïåðèìåíòàëüíî ãàóññîâ ñïàä ÌÊ êîãå-

ðåíòíîñòåé íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè. Ïàðàìåòðû ýòîãî ñïàäà (âûðà-

æàåìûå, â ÷àñòíîñòè, ÷åðåç âòîðîé ìîìåíò ôîðìû ëèíèè) âû÷èñëåíû àíà-

ëèòè÷åñêè ñ èñïîëüçîâàíèåì ôåðìèîííîãî ïðåäñòàâëåíèÿ. Â ãëàâå 4 áûë

èñïîëüçîâàí ÷èñëåííûé ìåòîä äëÿ ðàñ÷¼òà ýòèõ âòîðûõ ìîìåíòîâ ñ ó÷¼-

òîì ãåòåðîÿäåðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â ãëàâå 5 èññëåäîâàíà äèíàìèêà ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ â íåîäíîðîäíûõ öåïî÷êàõ ìåòîäàìè, èñïîëüçóþùèìè

ðåçóëüòàòû [16, 17]. Òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ãëàâ 2-4 ðàçðàáàòûâàëèñü

ñ ó÷¼òîì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ (â îñîáåííîñòè ïîëóôåíîìåíîëîãè÷å-

ñêàÿ òåîðèÿ ãëàâû 3).

Ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó.

1. Èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ (ïîðÿäêîâ 0 è ±2) íà ïå-

ðèîäå ýâîëþöèè ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ â êîíå÷íûõ îòêðûòûõ ñïè-

íîâûõ öåïî÷êàõ â ðàìêàõ zz-ìîäåëè è ïðèáëèæåíèè âçàèìîäåéñòâèÿ

áëèæàéøèõ ñîñåäåé.

2. Ðåëàêñàöèÿ ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþ-

öèè. Òåîðåòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ îñòàòî÷íîé (ñòàöèîíàðíîé) èí-

òåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè íóëåâîãî ïîðÿäêà äëÿ áåñêîíå÷íûõ

öåïî÷åê è êîíå÷íûõ öåïî÷åê ïðîèçâîëüíîé äëèíû.

3. Âòîðûå ìîìåíòû ôîðì ëèíèé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ íóëåâîãî è

+/- âòîðîãî ïîðÿäêîâ â îäíîìåðíîé ñèñòåìå. Ïîëóôåíîìåíîëîãè÷å-

ñêàÿ òåîðèÿ äèïîëüíîé ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íóëåâîãî è

âòîðîãî ïîðÿäêîâ â îòêðûòîé ëèíåéíîé ñïèíîâîé öåïî÷êå.
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4. Îðèåíòàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé

ßÌÐ.

5. Òåîðèÿ ÌÊ äèíàìèêè ßÌÐ â íåîäíîðîäíûõ ñïèíîâûõ öåïî÷êàõ ñ

ïðîèçâîëüíûìè êîíñòàíòàìè âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé.

Ñòðóêòóðà è îáú¼ì äèññåðòàöèè. Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ,

ïÿòè ãëàâ, âûâîäîâ è ñïèñêà èñïîëüçîâàííîé ëèòåðàòóðû èç 71 áèáëèî-

ãðàôè÷åñêîãî íàèìåíîâàíèÿ. Ïåðâàÿ ãëàâà ñîäåðæèò îáçîð ëèòåðàòóðû ïî

ýêñïåðèìåíòàëüíûì è òåîðåòè÷åñêèì ìåòîäàì ÌÊ ßÌÐ. Âî âòîðîé ãëàâå

ðàññìàòðèâàåòñÿ ðåëàêñàöèÿ ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâî-

ëþöèè â zz-ìîäåëè â îäíîìåðíûõ öåïî÷êàõ. Â òðåòüåé ãëàâå ðàññ÷èòûâàþò-

ñÿ âòîðûå ìîìåíòû ôîðì ëèíèé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ñ ó÷¼òîì ôëèï-ôëîï

÷àñòè ãàìèëüòîíèàíà. Â ÷åòâ¼ðòîé ãëàâå ðàññìàòðèâàåòñÿ îðèåíòàöèîííàÿ

çàâèñèìîñòü äèíàìèêè è ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîcòåé â îäíîìåðíûõ öå-

ïî÷êàõ. Â ïÿòîé ãëàâå ðàññìàòðèâàåòñÿ äèíàìèêà ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íà

ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå â íåîäíîðîäíûõ öåïî÷êàõ. Â çàêëþ÷åíèè ñôîð-

ìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â äèññåðòàöèè.

Äèññåðòàöèÿ ñîäåðæèò 83 ñòðàíèöû, 16 ðèñóíêîâ.

Ñòåïåíü äîñòîâåðíîñòè è àïðîáàöèÿ ðåçóëüòàòîâ. Îñíîâíûå ðå-

çóëüòàòû, èçëîæåííûå â äèññåðòàöèè, îïóáëèêîâàíû â 6 ñòàòüÿõ â âûñîêî-

ðåéòèíãîâûõ æóðíàëàõ, ðåêîìåíäóåìûõ ÂÀÊ ÐÔ (ðàáîòû [21, 22, 23, 24, 25,

26]). Ñòàòüè [21, 22, 23, 24, 25] ñîäåðæàò ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ òåîðåòè÷å-

ñêèõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè, ïîëó÷åííûìè â ÔÈÖ ÏÕÔ è ÌÕ

ÐÀÍ ñîàâòîðîì ñòàòåé Ñ.Ã. Âàñèëüåûì. Ïîêàçàíî õîðîøåå ñîãëàñèå òåîðå-

òè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Ìàòåðèàëû äèññåðòàöèè äîêëàäû-

âàëèñü íà Ìåæäóíàðîäíîé ìîëîäåæíîé íàó÷íîé Øêîëå �Àêòóàëüíûå ïðî-

áëåìû ìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà è åãî ïðèìåíåíèå� (Êàçàíü-2016, Êàçàíü-2018,

Êàçàíü-2019) è Ìåæäóíàðîäíîé êîíôåðåíöèè �Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðî-

âàíèå è âû÷èñëèòåëüíàÿ ôèçèêà� (MMCP2017, Äóáíà).
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Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà. Ïîñòàíîâêà çàäà÷ è ôîðìóëèðîâêà âûâîäîâ

âûïîëíåíû àâòîðîì ñîâìåñòíî ñ íàó÷íûì ðóêîâîäèòåëåì. Àâòîðîì ëè÷-

íî âûïîëíåíû: ðàçðàáîòêà ìåòîäà âû÷èñëåíèÿ ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíò-

íîñòåé ßÌÐ íà ïåðèîäå ýâîëþöèè ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ â îäíîìåðíîé

öåïî÷êå; ðàçðàáîòêà àíàëèòè÷åñêèõ ìåòîäîâ âû÷èñëåíèÿ âòîðûõ ìîìåíòîâ

ôîðì ëèíèé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ; îáîáùåíèå ìåòîäà âû÷èñëåíèÿ ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ íà ñëó÷àé ðàçëè÷íûõ êîíñòàíò ÄÄÂ ìåæäó ñîñåäíè-

ìè ñïèíàìè â öåïî÷êå; ðàçðàáîòêà ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè ðåëàê-

ñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè. ÷èñëåííîå

èññëåäîâàíèå îðèåíòàöèîííîé çàâèñèìîñòè ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé

ßÌÐ ïóò¼ì ðàñ÷¼òîâ âòîðûõ ìîìåíòîâ ôîðì ëèíèé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé

ßÌÐ â îäíîðîäíîé öåïî÷êå èç 16 ñïèíîâ; ïðîâåäåíèå ñðàâíåíèÿ òåîðåòè-

÷åñêèõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Íàïèñàíèå ñòàòåé è

îïóáëèêîâàíèå ðåçóëüòàòîâ â íàó÷íûõ æóðíàëà âûïîëíÿëîñü ñîâìåñòíî ñ

ñîàâòîðàìè.
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Ãëàâà 1

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå

ìåòîäû ìíîãîêâàíòîâîãî ßÌÐ (Îáçîð

ëèòåðàòóðû)

Â äàííîé ãëàâå ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ðàññìàòðèâàåòñÿ îäèí èç

òèïîâ ýêñïåðèìåíòà ïî ìíîãîêâàíòîâîìó ßÌÐ ïðèìåíèòåëüíî ê îäíîìåð-

íûì ñèñòåìàì, êðàòêî èçëàãàþòñÿ òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ, íà êîòîðûå

îïèðàåòñÿ íàñòîÿùàÿ äèññåðòàöèÿ, è ââîäÿòñÿ óñëîâíûå îáîçíà÷åíèÿ, èñ-

ïîëüçóåìûå â äàëüíåéøåì â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè.

1.1 Ïðèíöèïû ìíîãîêâàíòîâîãî ßÌÐ è åãî

âîçìîæíîñòè

Íàçâàíèå �ìíîãîêâàíòîâûé ßÌÐ� ïîä÷¼ðêèâàåò, ÷òî â í¼ì ïðîèñõîäèò ïî-

ãëîùåíèå íåñêîëüêèõ êâàíòîâ ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ [27]. Ýòî ñ÷èòàëîñü

âàæíûì òîãäà, êîãäà ßÌÐ-ñïåêòðîìåòðû ñ íåïðåðûâíûì îáëó÷åíèåì (àí-

ãë. continuous-wave) âñ¼ åù¼ øèðîêî èñïîëüçîâàëèñü. Ýòî, îäíàêî, íå îçíà-

÷àåò, ÷òî äëÿ îïèñàíèÿ ìåòîäîâ, óïîìèíàåìûõ â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè,

òðåáóåòñÿ êâàíòîâàòü âíåøíåå ðàäèî÷àñòîòíîå (Ð×) ïîëå, è â íàñòîÿùåé

äèññåðòàöèè Ð× ïîëå ñ÷èòàåòñÿ êëàññè÷åñêèì. (Ñ íàøåé òî÷êè çðåíèÿ, ÌÊ

è îäíîêâàíòîâûé ßÌÐ îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà òåì, ÷òî â ñëó÷àå ÌÊ
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ßÌÐ âîçìîæíû ïåðåõîäû ìåæäó óðîâíÿìè ñïèíîâîé ñèñòåìû (s = 1
2) ñ èç-

ìåíåíèåì ïðîåêöèè óãëîâîãî ñïèíîâîãî ìîìåíòà íà íàïðàâëåíèå âíåøíåãî

ìàãíèòíîãî ïîëÿ áîëüøå, ÷åì íà åäèíèöó.) Óïîìèíàåìûå çäåñü ìåòîäû ÌÊ

ßÌÐ âîñõîäÿò ê êëàññè÷åñêîé ðàáîòå [1].

Êëàññè÷åñêèå ìåòîäû ßÌÐ, ïðåæäå âñåãî, ñïàä ñâîáîäíîé èíäóêöèè

(ÑÑÈ), îïèñûâàþòñÿ íåáîëüøîé ÷àñòüþ ýëåìåíòîâ ìàòðèöû ïëîòíîñòè ñè-

ñòåìû èç-çà îãðàíè÷åííîãî ÷èñëà íåíóëåâûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïðîåê-

öèîííûõ îïåðàòîðîâ [28]. Â ðåçóëüòàòå èíôîðìàöèÿ, çàêëþ÷¼ííàÿ â ñïè-

íîâîé ñèñòåìå, èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ßÌÐ èçâëåêàåòñÿ íå ïîëíî-

ñòüþ. Â òî æå âðåìÿ ñîñòîÿíèå ñïèíîâîé ñèñòåìû â ÌÊ ýêñïåðèìåíòå ßÌÐ

ìîæåò îïðåäåëÿòüñÿ âñåìè (èëè ïî÷òè âñåìè) ýëåìåíòàìè ìàòðèöû ïëîò-

íîñòè â çàâèñèìîñòè îò èñïîëüçóåìûõ ìíîãîèìïóëüñíûõ ïîñëåäîâàòåëü-

íîñòåé, êîòîðûìè îáëó÷àåòñÿ ñèñòåìà. Òàêèì îáðàçîì, ÌÊ ýêñïåðèìåíòû

ßÌÐ ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü áîëüøå èíôîðìàöèè, ÷åì ñòàíäàðòíûå ìåòîäû

ßÌÐ.

Âàæíåéøèì ïîíÿòèåì ìíîãîêâàíòîâîé ñïåêòðîñêîïèè ßÌÐ [29, 30] ÿâ-

ëÿåòÿ ïîíÿòèå ìíîãîêâàíòîâîé êîãåðåíòíîñòè. Ïî îïðåäåëåíèþ, â ñèñòåìå

ïðèñóòñòâóåò ìíîãîêâàíòîâàÿ êîãåðåíòíîñòü n-îãî ïîðÿäêà, åñëè â å¼ ìàò-

ðèöå ïëîòíîñòè åñòü íåíóëåâûå ýëåìåíòû ρij äëÿ i, j òàêèõ, ÷òî ðàçíîñòü

ïðîåêöèé óãëîâîãî ñïèíîâîãî ìîìåíòà â ñîñòîÿíèÿõ |i⟩, |j⟩ ðàâíà n. [29, 30].
Ïåðâîíà÷àëüíî ìåòîäû ÌÊ ñïåêòðîñêîïèè ßÌÐ áûëè ðàçâèòû ëèøü

äëÿ èçó÷åíèÿ äèíàìèêè ñèñòåì, êîòîðûå ñîñòîÿëè èç íåñêîëüêèõ ÿäåðíûõ

ñïèíîâ â ìîëåêóëàõ, ðàñòâîð¼ííûõ â íåìàòè÷åñêèõ æèäêèõ êðèñòàëëàõ [30].

Â òàêèõ ìîëåêóëàõ ïðè ñîõðàíåíèè òðàíñëÿöèîííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû â

çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè îãðàíè÷èâàëèñü âíóòðèìîëåêóëÿðíûå ðåîðèåíòàöè-

îííûå äâèæåíèÿ. Â ðåçóëüòàòå îñíîâíûìè (íå óñðåäí¼ííûìè ìîëåêóëÿðíû-

ìè äâèæåíèÿìè) âçàèìîäåéñòâèÿìè â ñïèíîâîé ñèñòåìå ñòàíîâèëèñü âíóò-

ðèìîëåêóëÿðíûå äèïîëü-äèïîëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ (ÄÄÂ). Ïðèìåíåíèå

ÌÊ ñïåêòðîñêîïèè ê îïèñûâàåìîé ñèòóàöèè ïîçâîëÿëî çíà÷èòåëüíî óïðî-

ñòèòü îáû÷íûå (îäíîêâàíòîâûå) ñïåêòðû ßÌÐ. Òàê, íàïðèìåð, îáû÷íûé
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ñïåêòð ßÌÐ ìîëåêóë áåíçîëà, ðàñòâîð¼ííûõ â íåìàòèêå, ñîñòîèò èç áîëü-

øîãî ÷èñëà ïåðåêðûâàþùèõñÿ ëèíèé è ñëîæåí äëÿ àíàëèçà [29]. Â òî æå

âðåìÿ øåñòèêâàíòîâûé ñïåêòð áåíçîëà ñîäåðæèò ëèøü îäíó ëèíèþ. Èçìå-

ðåíèå ÷åòûð¼õêâàíòîâîãî ñïåêòðà ßÌÐ ïðåäñòàâëÿåò êîìïðîìèññ ìåæäó

óïðîùåíèåì ñïåêòðà è ñîõðàíåíèåì ïîëåçíîé èíôîðìàöèè. Èíôîðìàöèÿ,

ïîëó÷åííàÿ èç ÌÊ ßÌÐ ñïåêòðîâ âûñîêîãî ïîðÿäêà, îáëåã÷àåò èíòåðïðå-

òàöèþ ÌÊ ñïåêòðîâ áîëåå íèçêîãî ïîðÿäêà è îáû÷íûõ ñïåêòðîâ ßÌÐ [31].

Ñðåäè äðóãèõ ïðèìåíåíèé ÌÊ ßÌÐ ê ìàëî÷àñòè÷íûì ñïèíîâûì ñèñòå-

ìàì îòìåòèì ðàáîòó [32], ãäå ïîäðîáíî èçó÷åíà òîïîëîãèÿ ñâÿçåé ìåæäó

ñïèíàìè, à òàêæå ìåòîäû ïîëó÷åíèÿ ñïåêòðîâ ßÌÐ âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ

ïðè çíà÷èòåëüíîé íåîäíîðîäíîñòè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ [33, 34].

Ïðèìåíåíèå ÌÊ ñïåêòðîñêîïèè ßÌÐ ê ìíîãîñïèíîâûì ñèñòåìàì ïîç-

âîëèëî, èñïîëüçóÿ ðÿä ïðè¼ìîâ èç ýêñïåðèìåíòîâ ïî îáðàùåíèþ âðåìåíè

[35, 36], èññëåäîâàòü äèíàìèêó ìíîãîñïèíîâûõ êîððåëÿöèé â òâ¼ðäîì òåëå.

Îäíî èç òàêèõ èññëåäîâàíèé ïðîâåäåíî íà ñèñòåìå ÿäåðíûõ ñïèíîâ ïðîòî-

íîâ â àäàìàíòàíå [1]. ÌÊ ñïåêòðîñêîïèÿ ßÌÐ â òâ¼ðäûõ òåëàõ îêàçàëàñü

ïîëåçíîé è ïðè èññëåäîâàíèè ñòðóêòóðû ïðèìåñíûõ êëàñòåðîâ â òâ¼ðäûõ

òåëàõ [1, 3]. Òàê, â [3] óäàëîñü èññëåäîâàòü ðàñïðåäåëåíèå ïðîòîíîâ â àìîðô-

íîì ïðîòîíèðîâàííîì êðåìíèè (α-Si:H). Ïîêàçàíî, ÷òî â èññëåäîâàííîì

ñîåäèíåíèè ïðåîáëàäàþò êëàñòåðû èç ÷åòûð¼õ-ñåìè ïðîòîíîâ [3].

Ïðîâåä¼ííûå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ÌÊ ñïåêòðîñêîïèÿ ßÌÐ ÿâ-

ëÿåòñÿ ýôôåêòèâíûì ìåòîäîì ïîäñ÷¼òà ÿäåðíûõ ñïèíîâ â ðàçëè÷íûõ ïðè-

ìåñÿõ, êëàñòåðàõ è ò.ä.[37]. Â ñàìîì äåëå, íà íåáîëüøèõ âðåìåíàõ ïîäãî-

òîâèòåëüíîãî ïåðèîäà ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ îáðàçóþòñÿ ëèøü ÌÊ êî-

ãåðåíòíîñòè ïîðÿäêîâ 0 è ±2 [1]. ÌÊ êîãåðåíòíîñòè áîëåå âûñîêèõ ïîðÿä-

êîâ îáðàçóþòñÿ ïîçäíåå. Åñëè, íàïðèìåð, ïðè èçó÷åíèè ñòðóêòóðû ïðèìåñè

âîçíèêàþò êîãåðåíòíîñòè øåñòîãî ïîðÿäêà, íî íå âûøå, òî ìîæíî óòâåð-

æäàòü, ÷òî â ìîëåêóëàõ èçó÷àåìîé ïðèìåñè èìååòñÿ øåñòü ÿäåðíûõ ñïèíîâ

(s = 1/2). Ýòîò ìåòîä øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ ïðè ðåøåíèè ðàçëè÷íûõ çàäà÷

ôèçèêè è õèìèè òâ¼ðäîãî òåëà [37].
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ÌÊ ñïåêòðîñêîïèÿ ßÌÐ ïîçâîëÿåò òàêæå èçó÷èòü ðîñò êîððåëèðîâàí-

íûõ ñïèíîâûõ êëàñòåðîâ [5, 6], çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè äåêîãåðåíöèè ñèëüíî

êîððåëèðîâàííûõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé è çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè äåêîãåðåí-

öèè îò ÷èñëà êîððåëèðîâàííûõ ñïèíîâ [5, 11].

Â ïåðâîé ðàáîòå ïî ÌÊ ßÌÐ [1] ïðåäñêàçûâàëñÿ ãàóññîâ ïðîôèëü ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ, ò.å. èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè k-òîãî ïîðÿäêà

Jk èìååò âèä a exp(−bk2) äëÿ íåêîòîðûõ a, b. Â ðåçóëüòàòå èç ñðàâíåíèÿ

ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïðîôèëÿ ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ñ ñîîòâåòñòâóþùåé ãàóñ-

ñîâîé ôóíêöèåé ìîæíî íàéòè ÷èñëî êîððåëèðîâàííûõ ñïèíîâ [38, 39]. Õîòÿ

âûâîä î ãàóññîâîì ïðîôèëå ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ýêñ-

ïåðèìåíòàëüíî ïîäòâåðæä¼í [8], âî ìíîãèõ òâåðäîòåëüíûõ ñèñòåìàõ ýòîò

ïðîôèëü ñêîðåå ýêñïîíåíöèàëüíûé [7]. Ïðîáëåìà ôîðìû ïðîôèëÿ ÌÊ êî-

ãåðåíòíîñòåé ßÌÐ îñòà¼òñÿ íåðåø¼ííîé äî ñèõ ïîð. Ïðîãðåññ â ðåøåíèè

ýòîé ïðîáëåìû äîñòèãíóò â [40] ïðè èññëåäîâàíèè ÌÊ äèíàìèêè ßÌÐ â

íåñôåðè÷åñêîé íàíîïîðå, çàïîëíåííîé ãàçîì ñïèí-íåñóùèõ ìîëåêóë (íà-

ïðèìåð, êñåíîíîì). Ïîêàçàíî, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå ïðîôèëü ÌÊ êîãåðåíòíî-

ñòåé ßÌÐ ÿâëÿåòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíûì [40].

ÌÊ ßÌÐ äàë âîçìîæíîñòü ñâÿçàòü êâàíòîâîìåõàíè÷åñêóþ çàïóòàí-

íîñòü ñ ÌÊ êîãåðåíòíîñòÿìè. Ñíà÷àëà ýòà ñâÿçü áûëà óñòàíîâëåíà äëÿ

ñïèíîâûõ ïàð [41, 42, 43]. Íà îñíîâå èíôîðìàöèè Ôèøåðà [44, 45] áûëà

èññëåäîâàíà ìíîãîñïèíîâàÿ çàïóòàííîñòü [46, 47] ìåòîäàìè ÌÊ ßÌÐ. Ýòî

èññëåäîâàíèå èñïîëüçóåò ôàêò, ÷òî íèæíÿÿ ãðàíèöà èíôîðìàöèè Ôèøåðà

ðàâíà óäâîåííîìó âòîðîìó ìîìåíòó ïðîôèëÿ ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ [46].

Ïîêàçàíî òàêæå [48], ÷òî ñ ïîìîùüþ èíôîðìàöèè Âèãíåðà-ßíàñå [49] ìîæ-

íî èññëåäîâàòü ìíîãîñïèíîâóþ çàïóòàííîñòü: åñëè òåìïåðàòóðà ñèñòåìû

ðàâíà T , òî èíôîðìàöèÿ Âèãíåðà-ßíàñå ðàâíà âòîðîìó ìîìåíòó ñïåêòðà

ïðè òåìïåðàòóðå 2T .
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1.2 Ìíîãîêâàíòîâûé (ÌÊ) ýêñïåðèìåíò

ßÌÐ

Â ÌÊ ýêñïåðèìåíòå ßÌÐ [1] âîçìîæíî èçìåðèòü òàê íàçûâàåìûå èíòåí-

ñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè, êîòîðûå ÷àñòè÷íî õàðàêòåðèçóþò ñîñòîÿíèå

ñèñòåìû . Â ðàáîòå [1] îïèñàí ÌÊ ýêñïåðèìåíò ïî ßÌÐ â òâ¼ðäûõ òåëàõ.

Ýòà ðàáîòà ïîñëóæèëà îñíîâîé äëÿ ìíîãèõ äðóãèõ ïðèìåíåíèé ÌÊ ßÌÐ.

Ñõåìà ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ

ÌÊ ýêñïåðèìåíò ßÌÐ ñîñòîèò èç 4 ïåðèîäîâ: ïîäãîòîâèòåëüíîãî, ñâîáîä-

íîé ýâîëþöèè, ñìåøèâàíèÿ è äåòåêòèðîâàíèÿ [1]. Íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïå-

ðèîäå (îáîçíà÷èì åãî äëèòåëüíîñòü ÷åðåç τ ) ñèñòåìà ïîäâåðãàåòñÿ îáëó÷å-

íèþ ïîñëåäîâàòåëüíîñòüþ ðåçîíàíñíûõ ðàäèî÷àñòîòíûõ èìïóëüñîâ. Ýâî-

ëþöèÿ ñèñòåìû îïèñûâàåòñÿ îïåðàòîðîì ýâîëþöèè U(τ), îïðåäåëÿåìûì

ïîñëåäîâàòåëüíîñòüþ Ð× èìïóëüñîâ.Íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè (îáî-

çíà÷èì åãî äëèòåëüíîñòü ÷åðåç t) ñèñòåìà íå îáëó÷àåòñÿ è ýâîëþöèîíèðóåò

ïîä äåéñòâèåì ãàìèëüòîíèàíàH1 (â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè â í¼ì ó÷èòûâà-

þòñÿ òîëüêî ñåêóëÿðíàÿ ÷àñòü äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ÄÄÂ)

ìåæäó ñïèíàìè). Íà ïåðèîäå ñìåøèâàíèÿ ñèñòåìà ñíîâà ïîäâåðãàåòñÿ îáëó-

÷åíèþ ïîñëåäîâàòåëüíîñòüþ ðàäèî÷àñòîòíûõ èìïóëüñîâ. Ïóñòü å¼ ýâîëþ-

öèÿ íà ýòîì ïåðèîäå îïèñûâàåòñÿ îïåðàòîðîì ýâîëþöèè V (τ ′). Íà ïåðèîäå

äåòåêòèðîâàíèÿ ïîäà¼òñÿ èìïóëüñ, ïîâîðà÷èâàþùèé íàìàãíè÷åííîñòü ñè-

ñòåìû íà π/2 (π/2-èìïóëüñ), ÷òî ïîçâîëÿåò èçìåðèòü íàìàãíè÷åííîñòü ñè-

ñòåìû, êîòîðàÿ äî ïîäà÷è ýòîãî èìïóëüñÿ áûëà íàïðàâëåíà âäîëü âíåøíåãî

ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Çíà÷åíèå ýòîé íàìàãíè÷åííîñòè áóäåò ïðîïîðöèîíàëüíî

âåëè÷èíå

Mz = Tr Izρ(τ, t, τ
′) =

= Tr IzV (τ ′) exp(−iH1t)U(τ)ρ(0)U+(τ) exp(iH1t)V
+(τ ′), (1.1)
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ãäå ÷åðåç ρ(τ, t, τ ′) îáîçíà÷åíà ìàòðèöà ïëîòíîñòè ïîñëå òð¼õ ïåðèîäîâ

ÌÊ ýêñïåðèìåíòà, Iz =
∑
i

Izi , I
z
i - îïåðàòîð ïðîåêöèè óãëîâîãî ñïèíîâî-

ãî ìîìåíòà ÿäðà i íà îñü z. Èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ñëó÷àé, êîãäà V (τ ′) =

exp(−iφIz)U
+(τ) exp(iφIz). Òîãäà (ïîëüçóÿñü òåì, ÷òî äëÿ ëþáûõ îïåðàòî-

ðîâ A,B âåðíû ñîîòíîøåíèÿ TrAB = TrBA è òåì, ÷òî A êîììóòèðóåò ñ

expA), ïîëó÷àåì

Mz = Tr Iz exp(−iφIz)U
+(τ) exp(iφIz) exp(−iH1t)U(τ)ρ(0)·

· U+(τ) exp(iH1t) exp(−iφIz)U(τ) exp(iφIz) =

= Tr IzU
+(τ) exp(iφIz) exp(−iH1t)U(τ)ρ(0)·

· U+(τ) exp(iH1t) exp(−iφIz)U(τ) =

= TrU(τ)IzU
+(τ) exp(iφIz)ρ(τ, t) exp(−iφIz) (1.2)

Ââåä¼ì îáîçíà÷åíèÿ äëÿ �÷àñòåé� ρn ìàòðèöû ïëîòíîñòè ρ, �îòâå÷àþùèõ�

çà ÌÊ êîãåðåíòíîñòü ïîðÿäêà n. Ìû ïðåäñòàâëÿåì ìàòðèöó ïëîòíîñòè â

âèäå ñóììû ìàòðèö ρn òàê, ÷òî â èñïîëüçóåìîì íàìè áàçèñå (ñì. íèæå)

êàæäûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò �ïðèíàäëåæèò� ðîâíî îäíîé èç ρn (â îñòàëü-

íûõ ρn íà åãî ìåñòå âñåãäà ñòîèò íóëü, íåçàâèñèìî îò çíà÷åíèé ýëåìåíòîâ

ρ). Ôîðìàëüíî îíè îïðåäåëÿþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Îáîçíà÷èì ÷åðåç

|k⟩ = |k1k2 . . . kN⟩ ýëåìåíò áàçèñà ïðîñòðàíñòâà ÷èñòûõ ñîñòîÿíèé, ó êîòî-
ðîãî ki = 1, åñëè i-òûé ñïèí îðèåíòèðîâàí ïðîòèâ âíåøíåãî ìàãíèòíîãî

ïîëÿ (âîçáóæä¼ííîå ñîñòîÿíèå), ki = 0, åñëè îí îðèåíòèðîâàí âäîëü ïî-

ëÿ (íåâîçáóæä¼ííîå ñîñòîÿíèå). Äðóãèõ áàçèñíûõ ñîñòîÿíèé íåò. Òîãäà ïî

îïðåäåëåíèþ ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ⟨j|ρn|k⟩ ðàâåí

⟨j|ρn|k⟩ =

⟨j|ρ|k⟩,
∑

i ji −
∑

i ki = n,

0, èíà÷å,
(1.3)

ò.å. åñëè |j⟩ ñîäåðæèò íà n áîëüøå âîçáóæä¼ííûõ ñïèíîâ, ÷åì |k⟩, òî ñîîò-
âåòñòâóþùèé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò òàêîé æå, êàê è â ïîëíîé ìàòðèöå; èíà÷å

îí ðàâåí íóëþ. Çàìåòèì, ÷òî ρ−n = ρ+n ââèäó ýðìèòîâîñòè ìàòðèö ïëîòíî-

ñòè.
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Ïîëüçà îò ââåäåíèÿ ρn âèäíà èç ñëåäóþùåãî òîæäåñòâà:

exp(−iφIz)ρn exp(iφIz) = exp(−inφ)ρn, (1.4)

Íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå, ρ(0), ïðåäïîëàãàåòñÿ òåðìîäèíàìè÷åñêè ðàâíîâåñ-

íûì, ò.å.

ρ(0) =
exp(bIz)

Tr bIz
, (1.5)

ãäå b � áåçðàçìåðíàÿ îáðàòíàÿ òåìïåðàòóðà, èìåííî,

b =
ℏω0

kT
, (1.6)

ãäå T � òåìïåðàòóðà, k � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, ℏ � ïðèâåä¼ííàÿ ïîñòîÿí-
íàÿ Ïëàíêà, ω0 � (êðóãîâàÿ) ëàðìîðîâñêàÿ ÷àñòîòà.

Â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè èñïîëüçóåòñÿ ò.í. âûñîêîòåìïåðàòóðíîå ïðè-

áëèæåíèå. Ïðè b ≪ 1 ìîæíî ðàçëîæèòü ýêñïîíåíòó â (1.5) â ðÿä Òåéëîðà

äî ÷ëåíà ïåðâîãî ïîðÿäêà âêëþ÷èòåëüíî:

exp (bIz) ≈ 1 + bIz. (1.7)

Ïîäñòàâèì (1.5) è çàòåì (1.7) â (1.1) è ðàñêðîåì ñêîáêè. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî

ñêàëÿðíûé ÷ëåí (1.7) äà¼ò íóëåâîé ñëåä â (1.1). Òàê êàê ïîëó÷åííîå âû-

ðàæåíèå ëèøü ïðîïîðöèîíàëüíî íàìàãíè÷åííîñòè, òî ñîìíîæèòåëü b òî-

æå ìîæíî âûáðîñèòü è ïîëüçîâàòüñÿ âûðàæåíèåì äëÿ íà÷àëüíîé ìàòðèöû

ïëîòíîñòè

ρ(0) = Iz. (1.8)

Òàêæå çàìåòèì, ÷òî èìååò ìåñòî ïðîñòàÿ ôîðìóëà äëÿ èíòåíñèâíîñòåé

ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé Gn(τ) íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå:

Gn(τ) = Tr ρn(τ)ρ−n(τ). (1.9)

Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå èíòåíñèâíîñòü ðàâíà ñóì-

ìå êâàäðàòîâ àáñîëþòíûõ âåëè÷èí ýëåìåíòîâ ìàòðèö ρn(τ). Ýòà ôîðìó-

ëà îáúÿñíÿåò íàçâàíèå èíòåíñèâíîñòè ìíîãîêâàíòîâûõ êîãåðåíòíîñòåé:
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x x -x -x -x -x x x

2τ
τ

2

τ

2
τ τ τ2τ 2τ 2τ

Ðèñ. 1.1: Ñõåìàòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå 8-èìïóëüñíîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè,
èñïîëüçîâàííîé â [1] è â ýêñïåðèìåíòàõ, ïîñòàâëåííûõ äëÿ ïðîâåðêè ðå-
çóëüòàòîâ, èçëîæåííûõ â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè. π

2 -èìïóëüñû ïðèêëàäû-
âàþòñÿ âäîëü îñè x âðàùàþùåéñÿ ñèñòåìû êîîðäèíàò. τ , 2τ � èíòåðâàëû
âðåìåíè ìåæäó ñîñåäíèìè èìïóëüñàìè

ýòî ñóììà êâàäðàòîâ ìîäóëåé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, îòâå÷àþùèõ çà n-

êâàíòîâûå ïåðåõîäû.

Çàìåòèì, ÷òî Tr ρiρj = 0 ïðè i+j ̸= 0, îòêóäà ïîëó÷àåì, ÷òî ñóììà âñåõ

èíòåíñèâíîñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå ðàâíà∑
n

Gn(τ) =
∑
n

Tr ρn(τ)ρ−n(τ) =
∑
i,j

Tr ρi(τ)ρj(τ) = Tr(ρ(τ)2) (1.10)

Ýòî âûðàæåíèå òàêæå ðàâíî ñóììå êâàäðàòîâ àáñîëþòíûõ âåëè÷èí ìàò-

ðèöû ïëîòíîñòè ρ(τ), êîòîðàÿ, ââèäó óíèòàðíîñòè îïåðàòîðà ýâîëþöèè,

ïîñòîÿííà:

Tr(ρ(τ)2) = Tr(U(τ)ρ(0)2U(τ)+) = Tr(ρ(0)2) (1.11)

Â äàëüíåéøåì ìû íîðìèðóåì ýòó ñóììó òàê, ÷òî îíà ðàâíà 1 íà ïîäãîòî-

âèòåëüíîì ïåðèîäå, íå îãîâàðèâàÿ ýòî ñïåöèàëüíî.

Â ðàáîòå [1] èñïîëüçîâàëàñü ïåðèîäè÷åñêàÿ èìïóëüñíàÿ ïîñëåäîâàòåëü-

íîñòü, ïåðèîä êîòîðîé ñîñòîèò èç 8 èìïóëüñîâ (ñõåìàòè÷åñêè èçîáðàæ¼í íà

ðèñ. 1.1), äàþùàÿ ñðåäíèé ãàìèëüòîíèàí

HMQ =
∑
k<l

Dkl(I
+
k I

+
l + I−k I

−
l ), (1.12)

ãäå I±k � ïîâûøàþùèé è ïîíèæàþùèé îïåðàòîðû äëÿ ñïèíà k, I± = Ix±iIy,

Iαm - îïåðàòîðû ïðîåêöèè óãëîâîãî ìîìåíòà äëÿ ñïèíà ñ íîìåðîì m íà îñü

α (α = x, y, z).
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Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìîäåëè êâàçèîäíîìåðíûõ öåïî÷åê

Îäíèìè èç íåìíîãèõ ìèíåðàëîâ, â êîòîðîì èìåþòñÿ öåïî÷êè àòîìîâ ñ

ÿäåðíûì ñïèíîì 1/2, êîòîðûå ìîæíî ñ÷èòàòü äîñòàòî÷íî èçîëèðîâàà-

íûìè äðóã îò äðóãà, ÿâëÿþòñÿ ãèäðîêñèàïàòèò Ca5(PO4)3OH è ôòîðà-

ïàòèò Ca5(PO4)3F. Â êà÷åñòâå ýêñïåðèìåíòàëüíîé ìîäåëè êâàçèîäíîìåð-

íûõ öåïî÷åê áûë âûáðàí ôòîðàïàòèò. Ôòîðàïàòèò èìååò ãåêñàãîíàëüíóþ

ñòðóêòóðó[50]. ßäðà ôòîðà îáðàçóþò ëèíåéíûå öåïî÷êè, íàïðàâëåííûå

âäîëü îñè c êðèñòàëëà, ñ ðàññòîÿíèåì ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè â

342 ïì è ðàññòîÿíèåì ìåæäó áëèæàéøèìè öåïî÷êàìè â 937 ïì [50]. Ïðè

îðèåíòàöèè öåïî÷åê âäîëü âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ ýòî îçíà÷àåò, ÷òî êîí-

ñòàíòû ÄÄÂ ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè áîëåå ÷åì â 40 ðàç (êîíñòàíòà

ÄÄÂ çàâèñèò îò óãëà φ ìåæäó âåêòîðîì, ñîåäèíÿþùèì âçàèìîäåéñòâó-

þùèå ñïèíû, è âíåøíèì ìàãíèòíûì ïîëåì, à èìåííî, òàì ïðèñóòñòâóåò

ìíîæèòåëü 1−3 cos2 φ
2 ; îí ðàâåí -1 äëÿ ñîñåäíèõ ñïèíîâ è 1/2 äëÿ áëèæàé-

øèõ ñïèíîâ èç ñîñåäíèõ öåïî÷åê) áîëüøå êîíñòàíò ÄÄÂ ìåæäó ëþáûìè

ñïèíàìè èç ðàçíûõ öåïî÷åê, ÷òî äà¼ò îñíîâàíèÿ ñ÷èòàòü öåïî÷êè ïî÷òè

èçîëèðîâàííûìè è ðàññìàòðèâàòü èõ êàê êâàçèîäíîìåðíóþ ñèñòåìó.

Â ãàìáåðãèòå Be2BO3OH òàêæå èìåþòñÿ öåïî÷êè ïðîòîíîâ [51], êîòîðûå

ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê îäíîìåðíûå. Îäíàêî ýòî ïðèáëèæåíèå çàìåòíî

õóæå, ÷åì äëÿ àïàòèòîâ: ðàññòîÿíèå ìåæäó öåïî÷êàìè âñåãî â 2 ðàçà áîëü-

øå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñïèíàìè âíóòðè öåïî÷êè [51] (â 2.7 ðàçà äëÿ ôòî-

ðàïàòèòà). Òàê êàê êîíñòàíòà ÄÄÂ îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíà êóáó ðàññòî-

ÿíèÿ ìåæäó äèïîëÿìè, ôîðìàëüíî ïðèáëèæåíèå èçîëèðîâàííûõ öåïî÷åê

îêàçûâàåòñÿ áîëåå ÷åì âäâîå õóæå. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, çèãçàãîîáðàçíîñòü

öåïî÷åê ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü öåïî÷êó ñ äâóìè ÷åðåäóþùèìèñÿ êîíñòàíòàìè

ÄÄÂ áëèæàéøèõ ñîñåäåé è âëèÿòü íà èõ îòíîøåíèå èçìåíåíèåì îðèåíòà-

öèè êðèñòàëëà îòíîñèòåëüíî âíåøíåãî ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, ÷òî áûëî

ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèé â [52, 53, 26].
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Ðèñ. 1.2: Ðàñïîëîæåíèå àòîìîâ ôòîðà â êðèñòàëëå ôòîðàïàòèòà

1.3 Òåîðèÿ ÌÊ ßÌÐ îäíîìåðíûõ ñèñòåì

Äèíàìèêà ñèñòåìû íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå ÌÊ

ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ

Â èäåàëüíîì ñëó÷àå ñèñòåìà ÿäåðíûõ ñïèíîâ, ñâÿçàííûõ ÄÄÂ, îïèñûâàåòñÿ

ñðåäíèì ãàìèëüòîíèàíîì âèäà (1.12)[1].

Â ïðèáëèæåíèè âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ñóììà â (1.12)

îãðàíè÷åíà ñëàãàåìûìè ñ l = k + 1, è å¼ ìîæíî ñâåñòè ê òàê íàçûâàåìîìó

ôëèï-ôëîï-ãàìèëüòîíèàíó ïóò¼ì ñìåíû ñïèíîâûõ êîîðäèíàò, îïèñûâàåìîé

îïåðàòîðîì:

Uflip =
∏

i=2,4,...

2Ixi (1.13)

Ýòîò îïåðàòîð ñ òî÷íîñòüþ äî çíàêà (÷òî íåñóùåñòâåííî ïðè çàìåíå êîîð-

äèíàò â ìàòðèöàõ ïëîòíîñòè) ñîâïàäàåò ñ ïîâîðîòîì íà π ñèñòåì êîîðäèíàò

ñïèíîâ ñ ÷¼òíûì íîìåðîì âîêðóã îñè x.
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Çàìåòèì, ÷òî ýòî ïðåîáðàçîâàíèå îáðàòíî ñàìîìó ñåáå, ïîýòîìó åãî ïðè-

ìåíåíèå ê (1.12) äëÿ ñëó÷àÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ìîæíî çàïèñàòü êàê

Hff = UflipHMQUflip =
∑
k

Dk,k+1(I
+
k I

−
k+1 + I−k I

+
k+1) (1.14)

Èñïîëüçóÿ ïðåîáðàçîâàíèå Éîðäàíà-Âèãíåðà [54], ïåðåéä¼ì îò ñèñòåìû âçà-

èìîäåéñòâóþùèõ ñïèíîâ ê ñèñòåìå íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ôåðìèîíîâ [28].

Áåñêîíå÷íûå ñèñòåìû

Äëÿ áåñêîíå÷íîé öåïî÷êè ïðåîáðàçîâàíèå Éîðäàíà-Âèãíåðà èìåþò âèä

Ψm = 2m−1Iz1I
z
2 ...I

z
m−1I

+
m

Ψ+
m = 2m−1Iz1I

z
2 ...I

z
m−1I

−
m

(1.15)

Äëÿ ôåðìèîííûõ îïåðàòîðîâΨm âåðíû àíòèêîììóòàöèîííûå ñîîòíîøåíèÿ

[28]

[Ψ+
m,Ψm′]+ = δmm′, [Ψm,Ψm′]+ = [Ψ+

m,Ψ
+
m′]+ = 0. (1.16)

È íàîáîðîò, îïåðàòîðû Izj ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç îïåðàòîðûΨm ñëåäóþùèì

îáðàçîì [17]:

Izj =
1

2
− I−j I

+
j =

1

2
−Ψ+

j Ψj. (1.17)

Ñ ïîìîùüþ (1.17) ëåãêî ïîëó÷èòü âûðàæåíèÿ äëÿ I+j è I−j :

I−j =

[
j−1∏
m=1

(1− 2Ψ+
mΨm)

]
Ψ+

j

I+j =

[
j−1∏
m=1

(1− 2Ψ+
mΨm)

]
Ψj

(1.18)

Äëÿ óïðîùåíèÿ âûêëàäîê, ÷àñòî âñòðå÷àþùèåñÿ ïðîèçâåäåíèÿ

2j−iIzi I
z
2 . . . I

z
j−1, ãäå i ⩽ j, áóäóò îáîçíà÷àòüñÿ Πi,j. Πj,j áóäåò òîæäåñòâåí-

íûì îïåðàòîðîì. Çàìåòèì, ÷òî Πi,jΠj,k = Πi,k. Â âàæíûõ ðåçóëüòàòàõ îíè

áóäóò âûïèñàíû ïîëíîñòüþ.
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Âûðàçèì ãàìèëüòîíèàí íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå ÷åðåç Ψj.

I+j I
+
j+1 = 2ΨjI

z
j+1Ψj+1 = Ψj

(
2ΨjΨ

+
j − 1

)
Ψj+1 = −ΨjΨj+1 (1.19)

Ïðèìåíÿÿ êîìïëåêñíîå ñîïðÿæåíèå ê ëåâîé è ïðàâîé ÷àñòÿì ýòîãî ðà-

âåíñòâà, ïîëó÷àåì

I−j I
−
j+1 = −Ψ+

j+1Ψ
+
j (1.20)

Òàêèì îáðàçîì, ìíîãîêâàíòîâûé ãàìèëüòîíèàí âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ôåðìè-

îííûå îïåðàòîðû Ψ+
j ñëåäóþùèì îáðàçîì:

HMQ = −D

2

∑
j

(
ΨjΨj+1 +Ψ+

j+1Ψ
+
j

)
(1.21)

Ââåä¼ì åù¼ îäèí íàáîð ôåðìèîííûõ îïåðàòîðîâ, ïîëó÷àåìûé èç ïðåäû-

äóùåãî ïðåîáðàçîâàíèåì Ôóðüå:

ak =
1√
N

∑
j

e−ikjΨj; a
+
k =

1√
N

∑
j

eikjΨ+, (1.22)

Äëÿ íèõ òàêæå âåðíû àíòèêîììóòàöèîííûå ñîîòíîøåíèÿ:

[a+k , ak′]+ = δkk′, [ak, ak′]+ = [a+k , a
+
k′]+ = 0. (1.23)

Ýòè ñîîòíîøåíèÿ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû èç (1.16) è îðòîãîíàëüíîñòè ïðåîá-

ðàçîâàíèÿ Ôóðüå.

Ìíîãîêâàíòîâûé ãàìèëüòîíèàí âûðàæàåòñÿ ÷åðåç îïåðàòîðû ak ñëåäó-

þùèì îáðàçîì:

HMQ = −D

2

∑
k

(
aka−k + a+k a

+
−k

)
e−ik (1.24)

Ïåðåïèøåì ñóììó òàê, ÷òîáû ñóììèðîâàíèå áûëî ïî k ≥ 0 è âîñïîëüçóåìñÿ

àíòèêîììóòàöèîííûìè ñîîòíîøåíèÿìè (1.23):

HMQ = −D

2

∑
k≥0

[
(aka−ke

−ik + a−kake
ik) + (a+k a

+
−ke

−ik + a+−ka
+
k e

ik)
]
=

= Di
∑
k≥0

sin k(aka−k − a+−ka
+
k ) (1.25)

21



Òåïåðü ïðîâåä¼ì ïðåîáðàçîâàíèÿ Áîãîëþáîâà [55, 56, 57]:

aλ = uλDλ + v∗λD
+
−λ

a−λ = −uλD−λ + v∗λD
+
−λ

(1.26)

ãäå

Dλ(t) = Dλ exp−iελt (1.27)

ãäå ελ - ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ãàìèëüòîíèàíà, à êîýôôèöèåíòû uλ, vλ

uλ =
signλ√

2

vλ =
−i√
2

(1.28)

Îòìåòèì, ÷òî |uλ|2 + |vλ|2 = 1.

Ïîñëå ïðèìåíåíèÿ (1.13) äëÿ îáðàòíîãî ïåðåõîäà ê ìíîãîêâàíòîâîìó

ãàìèëüòîíèàíó ìàòðèöà ïëîòíîñòè íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå ñîñòîèò

èç 3 ÷ëåíîâ [18]

ρ(τ) = ρ0(τ) + ρ2(τ) + ρ−2(τ) (1.29)

ãäå ρi(τ)(i = 0, 2,−2), êàê îáû÷íî, îïèñûâàåò ÌÊ êîãåðåíòíîñòü ïîðÿäêà

i. Åñëè ÷èñëî ñïèíîâ N ≫ 1, òî ρ0(τ), ρ2(τ), ρ−2(τ) èìåþò âèä [58, 59]

ρ0(τ) =
1

2

∑
k

cos[2Dτ sin(k)](1− 2a+k ak) (1.30)

ρ2(τ) = −1

2

∑
k

sin[2Dτ sin(k)]aka−k (1.31)

ρ−2(τ) =
1

2

∑
k

sin[2Dτ sin(k)]a+
k
a+

−k
, (1.32)

ãäå k = 2πn
N

(
n = −N

2 ,−
N
2 + 1, ..., N2 − 1

)
, D � êîíñòàíòà äèïîëü-äèïîëüíîãî

âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè, a+k and ak � ôåðìèîííûå

îïåðàòîðû, îïðåäåëåííûå âûøå.

Ôîðìóëû (1.30-1.32) ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü ïðîñòûå âûðàæåíèÿ äëÿ èí-

òåíñèâíîñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ïîðÿäêà 0 è ±2 íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïå-
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Ðèñ. 1.3: Çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè ìíîãîêâàíòîâûõ êîãåðåíòíîñòåé âî
ôòîðàïàòèòå îò äëèòåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà. Âåðõíÿÿ êðè-
âàÿ � òåîðåòè÷åñêàÿ èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 0 â ñîîò-
âåòñòâèè ñ (1.33), êðóæêè � ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãå-
ðåíòíîñòè ïîðÿäêà 0, íèæíÿÿ êðèâàÿ � òåîðåòè÷åñêàÿ èíòåíñèâíîñòü ÌÊ
êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêîâ ±2 â ñîîòâåòñòâèè ñ (1.34), êâàäðàòèêè � ýêñïåðè-
ìåíòàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 2. Äàííûå ïîëó÷åíû
â ðàáîòå [60].

ðèîäå:

G0(τ) =
1

2
+

1

2
J0(4Dτ) (1.33)

G±2(τ) =
1

4
− 1

4
J0(4Dτ), (1.34)

ãäå J0 � ôóíêöèÿ Áåññåëÿ ïåðâîãî ðîäà íóëåâîãî ïîðÿäêà. Ýòè âûðàæåíèÿ

õîðîøî îïèñûâàþò ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå íà öåïî÷-

êàõ ÿäåð ôòîðà âî ôòîðàïàòèòå (Ca5(PO4)3F) [60] (ðèñ. 1.3)

Äèíàìèêà ñèñòåìû â êîíå÷íûõ öåïî÷êàõ

Â îòëè÷èå îò áåñêîíå÷íûõ ñèñòåì, äëÿ êîíå÷íûõ ñèñòåì ïðåîáðàçîâàíèå

Éîðäàíà-Âèãíåðà èìååò âèä

Ψj = (−2)j−1Iz1I
z
2 . . . I

z
j−1I

−
j (1.35)
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è âìåñòî íàáîðà (1.22) èñïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùèé íàáîð ôåðìèîííûõ îïåðà-

òîðîâ, ïîëó÷àåìûé èç Ψj c ïîìîùüþ äèñêðåòíîãî ñèíóñîèäàëüíîãî ïðåîá-

ðàçîâàíèÿ (à íå ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå, êàê â ñëó÷àå áåñêîíå÷íîé öåïî÷êè):

βk =

√
2

N + 1

N∑
l=1

sin(kl)Ψl (1.36)

ãäå k = πn
N+1 , (n = 1, 2, . . . , N) (â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿ áåñêîíå÷íîé öåïî÷êè).

ÌÊ êîãåðåíòíîñòè äëÿ ñëó÷àÿ êîíå÷íîé öåïî÷êè âûðàæàþòñÿ ÷åðåç

îïåðàòîðû I+j , I
−
j ñëåäóþùèì îáðàçîì [18, 61]:

ρ0(τ) = − 2

N + 1

∑
k

e−2iDτ cos k

{ ∑
l=1,3,...,N−1
l′=1,3,...,N−1

(−1)
l+l′
2 2l+l′−2 sin(kl) sin(kl′)·

· Iz1Iz2 . . . Izl−1I
+
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

−
l′ +

∑
l=2,4,...,N
l′=2,4,...,N

(−1)
l+l′
2 2l+l′−2 sin(kl) sin(kl′)·

· Iz1Iz2 . . . Izl−1I
−
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

+
l′

}
, (1.37)

ρ2(τ) = − 2

N + 1

∑
k

e−2iDτ cos k

{ ∑
l=1,3,...,N−1
l′=2,4,...,N

(−1)
l+l′+1

2 2l+l′−2 sin(kl) sin(kl′)·

· Iz1Iz2 . . . Izl−1I
+
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

+
l′

}
, (1.38)

ρ−2(τ) = − 2

N + 1

∑
k

e2iDτ cos k

{ ∑
l=2,4,...,N

l′=1,3,...,N−1

(−1)
l+l′+1

2 2l+l′−2 sin(kl) sin(kl′)·

· Iz1Iz2 . . . Izl−1I
−
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

−
l′

}
, (1.39)

Äèíàìèêà ñèñòåìû íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè

ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ

Íà ýòîì ïåðèîäå ñèñòåìà íå ïîäâåðãàåòñÿ îáëó÷åíèþ. Â âûñîêîòåìïåðà-

òóðíîì ïðèáëèæåíèè (ò.å. êîãäà ìàòðèöà ïëîòíîñòè â íà÷àëüíûé ìîìåíò
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âðåìåíè ïðèíèìàåòñÿ ðàâíîé Iz), åñëè èçâåñòíà ìàòðèöà ïëîòíîñòè ê ìî-

ìåíòó îêîí÷àíèÿ ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà, òî ÌÊ êîãåðåíòíîñòü ïîðÿä-

êà n ïðè äëèòåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà τ è ïåðèîäà ñâîáîäíîé

ýâîëþöèè t ìîæåò áûòü âûðàæåíà îáùåé ôîðìóëîé

Fn(τ, t) =
Tr
[
e−iHtρ0(τ)e

iHtρ0(τ)
]

Tr(Iz)2
, (1.40)

Íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè ñèñòåìà îïèñûâàåòñÿ ãàìèëüòîíèàíîì

Hdz = Hzz +Hff , (1.41)

ãäå ò.í. zz-÷àñòü èìååò âèä

Hzz =
∑
i<j

2Di,jI
z
i I

z
j , (1.42)

à ò.í. ôëèï-ôëîï-÷àñòü (àíãë. �ip-�op) èìååò âèä

Hff = −
∑
i<j

1

2
Di,j(I

+
k I

−
k+1 + I−k I

+
k+1) (1.43)

Â ïðèáëèæåíèè âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî áëèæàéøèõ ñîñåäåé, êîòîðîå

èíîãäà èñïîëüçóåòñÿ â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè , â ôîðìóëàõ (1.42),(1.43)

ñëåäóåò ïîëîæèòü j = i + 1. Hff äëÿ ñëó÷àÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé óæå áûë

âûïèñàí (1.14).
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Ãëàâà 2

Äèïîëüíàÿ ðåëàêñàöèÿ ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé â îäíîìåðíûõ ñèñòåìàõ

Â ýòîé ãëàâå èçëàãàþòñÿ ðåçóëüòàòû, îïóáëèêîâàííûå â [21, 22].

2.1 Èññëåäîâàíèå ðåëàêñàöèè ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ íà ïåðèîäå

ýâîëþöèè ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ

Òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íà ïåðèîäå

ñâîáîäíîé ýâîëþöèè èñïîëüçóåò òî÷íîå ðåøåíèå [16, 17] äèíàìèêè îäíî-

ìåðíîé ñïèíîâîé ñèñòåìû íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå (â ïðèáëèæåíèè

âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé). Èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè

n-îãî ïîðÿäêà Fn(τ, t) íà ïåðèîäå ýâîëþöèè â ìîìåíò âðåìåíè t îò åãî íà-

÷àëà (ïðè äëèòåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà τ ) âî âñåõ ñëó÷àÿõ,

ðàññìàòðèâàåìûõ â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè, òåîðåòè÷åñêè äàþòñÿ îáùåé

ôîðìóëîé

Fn(τ, t) =
Tr
[
e−iHtρn(τ)e

iHtρ−n(τ)
]

Tr(Iz)2
=

Tr
[
e−iHtρn(τ)e

iHtρn(τ)
]

N2N−2
, (2.1)

ãäå H � ãàìèëüòîíèàí, îïèñûâàþùèé ñèñòåìó íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþ-

öèè. Íîðìèðîâêà, êàê è ðàíüøå, âûáðàíà òàê, ÷òîáû â íà÷àëüíîì ñîñòîÿíèè
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(τ = t = 0) èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 0 (G0) áûëà ðàâíà 1

(îñòàëüíûå â ýòîò ìîìåíò îòñóòñòâóþò). Áóäóò ïîäðîáíî ðàññìîòðåíû ñëó-

÷àè H = Hzz (êàê ñ ó÷¼òîì âçàèìîäåéñòâèé òîëüêî áëèæàéøèõ ñîñåäåé,

òàê è ëþáûõ ñïèíîâ â öåïî÷êå).

zz-ìîäåëü äëÿ èññëåäîâàíèÿ äèïîëüíîé ðåëàêñàöèè

ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ

Â zz-ìîäåëè ôëèï-ôëîï-÷àñòüþ ãàìèëüòîíèàíà (Hff , (1.41)) ïðåíåáðåãàåò-

ñÿ, îñòàâëÿåòñÿ ëèøü Hzz (1.42). Ýòî ïðèáëèæåíèå øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ â

ñïèíîâîé ôèçèêå [15]. Îíî îáëàäàåò âûñîêîé òî÷íîñòüþ â ñëó÷àÿõ, êîãäà

ôëèï-ôëîï ïåðåõîäû ñèëüíî ìåíÿþò ýíåðãèþ ñèñòåìû.

Ïðè ðàñ÷¼òàõ ôîðìû ëèíèé â ñïåêòðàõ ßÌÐ íàõîäèò ïðèìåíåíèå ñòàòè-

ñòè÷åñêàÿ òåîðèÿ, îñíîâàííàÿ íà zz-ìîäåëè [15]. íàïðèìåð, zz-ìîäåëü áûëà

ïðèìåíåíà â ðàáîòå [62] ïðè àíàëèçå ôîðìû ëèíèè ßÌÐ â ñèñòåìå ñïèíîâ,

ñâÿçàííûõ ÄÄÂ, ïðîèçâîëüíîé ðàçìåðíîñòè (â ÷àñòíîñòè, äëÿ ñïèíîâ íà

ïîâåðõíîñòè îáðàçöà, ò.å. â äâóìåðíîé ñèñòåìå). Òåîðèÿ, ðàçâèòàÿ â [62],

áûëà ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîäòâåðæäåíà â [63, 64] è äðóãèõ ðàáîòàõ.

Åù¼ îäíîé ïðè÷èíîé, îáîñíîâûâàþùåé èñïîëüçîâàíèå zz-ìîäåëè, ÿâ-

ëÿåòñÿ ñëåäóþùåå: â ïðèáëèæåíèè âçàèìîäåéñòâèé áëèæàéøèõ ñîñåäåé è

÷èñëà ñïèíîâN ≫ 1 ôëèï-ôëîï ÷àñòüHff ãàìèëüòîíèàíà (1.41), â êîòîðîì

Di,j = 0 ïðè j − i > 1 êîììóòèðóåò ñ ÷àñòüþ ìàòðèöû ïëîòíîñòè, îòâå÷à-

þùåé çà ÌÊ êîãåðåíòíîñòü ïîðÿäêà 0. (Cì. òàêæå òåêñò ïîñëå (3.7).) Ýòî

îçíà÷àåò, ÷òî âòîðîé ìîìåíò ôîðìû ëèíèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ßÌÐ íóëå-

âîãî ïîðÿäêà íå ìåíÿåòñÿ îò ó÷¼òà ôëèï-ôëîï ÷àñòè ãàìèëüòîíèàíà è ïðè

t = 0 ÌÊ êîãåðåíòíîñòü ïîðÿäêà 0, ðàññ÷èòàííàÿ â zz-ìîäåëè, êàê ôóíê-

öèÿ t ñîâïàäàåò ñ òàêîâîé ñ ó÷¼òîì ôëèï-ôëîï ÷àñòè ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ

4-ãî ïîðÿäêà ïî t (âñå ïðîèçâîäíûå íå÷¼òíîãî ïîðÿäêà ðàâíû íóëþ).
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Âûâîä ôîðìóë äëÿ ñïàäà ÌÊ êîãåðåíòíîñòè â

zz-ìîäåëè (êîíå÷íûå öåïî÷êè)

Ðàñ÷¼ò ïðîâîäèòñÿ ïî ôîðìóëå (2.1) ñ H = Hzz. Äëÿ íåãî ïîòðåáóþòñÿ

íåêîòîðûå òîæäåñòâà. Çàìåòèì, ÷òî âñå ñëàãàåìûå â Hzz (1.42) êîììóòèðó-

þò, ïîýòîìó

exp(−iHzzt) =
∏
i<j

exp(−2iDijtI
z
i I

z
j ), (2.2)

ãäå âñå ñîìíîæèòåëè òàêæå êîììóòèðóþò ìåæäó ñîáîé è ñ Izj . Íåòðóäíî

ïðîâåðèòü (íåïîñðåäñòâåííûì óìíîæåíèåì ìàòðèö), ÷òî

e−aIzi I
z
j I−j e

aIzi I
z
j = eaI

z
i I−j

e−aIzi I
z
j I+j e

aIzi I
z
j = e−aIzi I+j ,

(2.3)

äëÿ ëþáîãî ÷èñëà a. Ïîëüçóÿñü (2.2), ïðåäûäóùèì ðàâåíñòâîì è âûøåóïî-

ìÿíóòûìè òðèâèàëüíûìè êîììóòàöèîííûìè ñîîòíîøåíèÿìè, èìååì

e−iHzztI−me
iHzzt = e

2i
∑

n ̸=(m)

DnmtIzn
I−m

e−iHzztI+me
iHzzt = e

−2i
∑

n ̸=(m)

DnmtIzn
I+m,

(2.4)

Íàéä¼ì èíòåíñèâíîñòü êîãåðåíòíîñòè íóëåâîãî ïîðÿäêà. Äëÿ ýòîãî ïîëî-

æèì H = Hzz, n = 0 â ôîðìóëå (2.1) è âûïèøåì å¼ ÷èñëèòåëü, óïðîùàÿ
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åãî ñ ïîìîùüþ ôîðìóë (2.4):

Tr
[
e−iHzztρ0(τ)e

iHzztρ0(τ)
]
=

(
2

N + 1

)∑
k,k

exp(2i(εk + εk)τ)·

Tr

exp(−iHzzt)

 ∑
l,l′=1,3...

(−1)
l+l′
2 sin kl sin kl′Π1,lI

+
l Π1,l′I

−
l′ +

∑
l,l′=2,4...

(−1)
l+l′
2 sin kl sin kl′Π1,lI

−
l Π1,l′I

+
l′

 ·

· exp(iHzzt)

 ∑
l,l′=1,3...

(−1)
l+l′
2 sin kl sin kl′Π1,lI

+
l
Π1,l′I

−
l′
+

∑
l,l′=2,4...

(−1)
l+l′
2 sin kl sin kl′Π1,lI

−
l
Π1,l′I

+
l′

 = (2.5)

=
4

(N + 1)2

∑
k,k

exp (2i(εk + εk)τ) Tr


 ∑
l,l′=1,3,...

(−1)(l+l′)/2 sin kl sin kl′·

· Π1,l exp

−2i
∑
m̸=(l)

DmltI
z
m

 I+l Π1,l′ exp

2i
∑
m̸=(l′)

Dml′tI
z
m

 I−l′ +

∑
l,l′=2,4...

(−1)(l+l′)/2 sin kl sin kl′Π1,l exp

2i
∑
m ̸=(l)

DmltI
z
m

 I−l ·

·Π1,l′ exp

2i
∑
m̸=(l′)

Dml′tI
z
m

 I+l′

 ·

 ∑
l,l′=1,3...

(−1)(l+l′)/2 sin kl sin kl′

Π1,lI
+
l
Π1,l′I

−
l′
+

∑
l,l′=2,4...

(−1)(l+l′)/2 sin kl sin kl′Π1,lI
−
l
Π1,l′I

+
l′

 =

4

(N + 1)2

∑
k,k

exp (2i(εk + εk)τ) (Ak,k +Bk,k), (2.6)

ãäå Ak,k ïî îïðåäåëåíèþ ñîäåðæèò ñëàãàåìûå, ãäå l = l′, l = l′, à Bk,k �

ñëàãàåìûå, ãäå l = l′ ̸= l = l′. Ñëåä âñåõ îñòàëüíûõ ðàâåí íóëþ. Ýòî î÷åâèä-
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íî ñëåäóåò èç ñëåäóþùåãî óòâåðæäåíèÿ: äëÿ ëþáûõ ñïèíîâûõ îïåðàòîðîâ

A1, B2, . . . KN (ãäå èíäåêñ îáîçíà÷àåò íîìåð ñïèíà)

TrA1B2 . . . KN = TrATrB . . .TrK., (2.7)

ãäå A,B, . . .K áåç èíäåêñîâ � îïåðàòîðû, äåéñòâóþùèå â äâóìåðíûõ âåê-

òîðíûõ ïðîñòðàíñòâàõ.

Óïðîñòèì îòäåëüíî Ak,k, ïîëüçóÿñü êîììóòàöèîííûìè ñîîòíîøåíèÿìè

äëÿ îïåðàòîðîâ I+, I−, Iz (Iz îáîçíà÷àåò îïåðàòîð, äåéñòâóþùèé â äâóìåð-

íîì êîìïëåêñíîì ïðîñòðàíñòâå (îïèñûâàþùåì ñîñòîÿíèå îäíîãî ñïèíà), â

îòëè÷èå îò Iz.), ÷òîáû ñãðóïïèðîâàòü âìåñòå îïåðàòîðû, äåéñòâóþùèå íà

îäèí è òîò æå ñïèí, à òàêæå òåì ôàêòîì, ÷òî â ñóììàõ l + l′ âñþäó ÷¼òíî:

Ak,k = Tr

 ∑
l,l′=1,3,...

(−1)(l+l′) sin kl sin kl′ sin kl sin kl′Π1,l·

· exp

−2i
∑
m̸=(l)

DmltI
z
m

 I+l ·Π1,l′ exp

2i
∑
m ̸=(l)

DmltI
z
m

 I−l′ Π1,l′−1I
+
l′ Π1,lI

−
l +

+
∑

l,l′=2,4...

(−1)l+l′ sin kl sin kl′ sin kl sin kl′Π1,l exp

2i
∑
m ̸=(l)

DmltI
z
m

 I−l

·Π1,l′ exp

2i
∑
m ̸=(l′)

Dml′tI
z
m

 I+l′ Π1,l′I
−
l′ Π1,lI

+
l

 =

= Tr

 ∑
l,l′=1,3,...

sin kl sin kl′ sin kl sin kl′ exp

−2i
∑
m̸=(l)

DmltI
z
m

 ·

· exp

2i
∑
m ̸=(l)

DmltI
z
m

 I−l′ I
+
l′ I

−
l I

+
l +

∑
l,l′=2,4...

sin kl sin kl′ sin kl sin kl′·

· exp

2i
∑
m̸=(l)

DmltI
z
m

 exp

2i
∑
m̸=(l′)

Dml′tI
z
m

 I+l′ I
−
l′ I

+
l I

−
l

 . (2.8)

Çàìåíÿÿ ñóììó êîììóòèðóþùèõ îïåðàòîðîâ ïîä çíàêîì ýêñïîíåíòû ïðî-

èçâåäåíèåì ýêñïîíåíò è ïîëüçóÿñü ëèíåéíîñòüþ ñëåäà è (2.7), âûðàæåíèå

30



âûøå ìîæíî ïåðåïèñàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì: (âûðàæåíèåm ̸= (l, l′) â ôîð-

ìóëå íèæå îçíà÷àåò, ÷òî ïðîèçâåäåíèå áåð¼òñÿ ïî m îò 1 äî N , êðîìå l è

l′).

Ak,k =
∑

l,l′=1,3,...

sin kl sin kl′ sin kl sin kl′·

·

 ∏
m ̸=(l,l′)

Tr [exp (−2iDmltI
z) exp (2iDml′tI

z)]

 ·

· Tr
(
exp(2iDll′t)I

−I+
)
· Tr

(
exp(−2iDl′ltI

z)I−I+
)
+

+
∑

l,l′=2,4...

sin kl sin kl′ sin kl sin kl′·

·

 ∏
m̸=(l,l′)

Tr [exp (2iDmltI
z) exp (−2iDml′tI

z)]

Tr
[
exp(−2iDl′lI

zt)I+I−
]
·

· Tr [exp(2iDll′I
zt)] =

= 2N−2
∑

l,l′=1,3,...
èëè l,l′=2,4,...

sin kl sin kl′ sin kl sin kl′
∏

m̸=(l,l′)

cos [(Dml −Dml′)t] (2.9)

Bk,k ðàññ÷èòûâàåòñÿ àíàëîãè÷íî Ak,k. (Âûðàæåíèå l ̸= (l) â ñëåäóþùåé

ôîðìóëå è íèæå ñëåäóåò ïîíèìàòü êàê èñêëþ÷åíèå èç ñóììû, ïîëó÷àåìîé

ðàñêðûòèåì ñêîáîê, âñåõ ñëàãàåìûõ, â êîòîðûõ ïðèñóòñòâóåò èíäåêñû l, l,
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è ïðè ýòîì l = l.)

Bk,k = Tr


− ∑

l=1,3...

sin2 klΠ1,l exp

−2i
∑
m̸=(l)

DmltI
z
m

 I+l ·

· Π1,l exp

2i
∑
m̸=(l)

DmltI
z
m

 I−l +

+
∑

l=2,4...

sin2 klΠ1,l exp

2i
∑
m̸=(l)

DmltI
z
m

 I−l Π1,l exp

−2i
∑
m ̸=(l)

DmltI
z
m

 I+l

 ·

·

− ∑
l=1,3,...
l ̸=(l)

sin2 klI+
l
I−
l
+
∑

l=2,4,...
l ̸=(l)

sin2 klI−
l
I+
l


 =

= 2N−2
∑
l ̸=l

(−1)l+l sin2 kl sin2 kl. (2.10)

Ïîäñòàâèì ïîëó÷åííûå Ak,k, Bk,k â ôîðìóëó (2.6). Ïîëó÷èì

Tr
[
e−iHzztρ0(τ)e

iHzztρ0(τ)
]
=

4 · 2N−2

(N + 1)2

∑
k,k

exp(2i(εk + εk)τ)·

·

∑
l ̸=l

(−1)l+l sin2 kl sin2 kl + 2
N∑
l=1

sin2 kl sin2 kl+

+
∑

l,l′=1,3,...
èëè l,l′=2,4,...

l ̸=l′

sin kl sin kl′ sin kl sin kl′
∏

m̸=(l,l′)

cos [(Dml −Dml′)t]


(2.11)

Çàìåòèì (ïîëüçóÿñü ÷¼òíîñòüþ N), ÷òî∑
l,l

(−1)l+l sin2 kl sin2 kl =

(∑
l

(−1)l sin2 kl

)2

= 0. (2.12)

Ðàñïðåäåëÿÿ 2
N∑
l=1

sin2 kl sin2 kl ïî äâóì äðóãèì ñëàãàåìûì â ôèãóðíûõ

ñêîáêàõ â (2.11), ÷òîáû ïîëó÷èòü äâîéíûå ñóììû áåç óñëîâèé l ̸= l′ èëè
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l ̸= l, à çàòåì ïîëüçóÿñü (2.12), èìååì

Tr
[
e−iHzztρ0(τ)e

iHzztρ0(τ)
]
=

4 · 2N−2

(N + 1)2

∑
k,k

exp(2i(εk + εk)τ)·

·
∑

l,l′=1,3,...
èëè l,l′=2,4,...

sin kl sin kl′ sin kl sin kl′
∏

m ̸=(l,l′)

cos [(Dml −Dml′)t] =

=
4 · 2N−2

(N + 1)2

∑
l,l′=1,3,...

èëè l,l′=2,4,...

 ∏
m̸=(l,l′)

cos [(Dml −Dml′)t]

 ·

·

[∑
k

sin kl sin kl′ exp(2iεkτ)

]
(2.13)

Îòêóäà îêîí÷àòåëüíî ïîëó÷àåì

F0(τ, t) =
4

N(N + 1)2
·

·
∑

l,l′=1,3,...
èëè l,l′=2,4,...

 ∏
m

m ̸=l,m̸=l′

cos [(Dml −Dml′)t]

(∑
k

sin kl sin kl′e−2iDτ cos k

)2

(2.14)

Âûâîä âûðàæåíèÿ äëÿ èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêîâ ±2 àíà-

ëîãè÷åí. Îêîí÷àòåëüíîå âûðàæåíèå èìååò âèä

F2(τ, t) = − 4

N(N + 1)2
·

·
∑

l=1,3,...
l′=2,4,...

 ∏
m

m̸=l,m̸=l′

cos [(Dml +Dml′)t]

(∑
k

sin kl sin kl′e−2iDτ cos k

)2

(2.15)

Èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ßÌÐ 0-ãî ïîðÿäêà â êîíöå

ðåëàêñàöèîííîãî ïðîöåññà (Ñòàöèîíàðíîå çíà÷åíèå

êîãåðåíòíîñòè 0-ãî ïîðÿäêà)

Çíà÷åíèå èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè íóëåâîãî ïîðÿäêà ñ óâåëè÷å-

íèåì äëèòåëüíîñòè ïåðèîäà ñâîáîäíîé ýâîëþöèè t ñòðåìèòñÿ íå ê 0, à ê
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íåêîòîðîìó ñòàöèîíàðíîìó çíà÷åíèþ. Åãî ìîæíî íàéòè, çàìåòèâ, ÷òî îïå-

ðàòîð Iz êîììóòèðóåò êàê ñ zz-ãàìèëüòîíèàíîì, òàê è ñ Hdz: [Iz, Hzz] =

[Iz, Hdz] = 0 . Äðóãèìè ñëîâàìè, ïîëíàÿ ïðîåêöèÿ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà íà

îñü z ñîõðàíÿåòñÿ íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè. Ïðåäïîëîæèì, ÷òî äðó-

ãèõ èíòåãðàëîâ äâèæåíèÿ, êðîìå Iz, íåò (ýòî óòâåðæäåíèå íå äîêàçàíî, íî

îñíîâàíî íà áîëüøîì ÷èñëå ýêñïåðèìåíòîâ â ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ñèñòåìàõ

[14]) è äëÿ áîëüøèõ t ìàòðèöà ïëîòíîñòè èìååò âèä

I

2n
+ aIz (2.16)

Çàïèøåì âûøåóêàçàííûé çàêîí ñîõðàíåíèÿ äëÿ t = 0 (ëåâàÿ ÷àñòü ðàâåí-

ñòâà) è äëÿ áîëüøîãî t (ïðàâàÿ):

Tr [ρ0(τ)Iz] = aTr(Iz)
2 (2.17)

Ïîäñòàâëÿÿ (2.16) â (2.1), ïîëó÷àåì ñòàöèîíàðíóþ èíòåíñèâíîñòü F stat
0 :

F stat
0 (τ) = a2 (2.18)

Èç óðàâíåíèé (1.30),(2.17) ïîëó÷àåì äëÿ áåñêîíå÷íûõ öåïî÷åê

a = J0(2Dτ) (2.19)

F stat
0 (τ) = a2 = J2

0 (2Dτ). (2.20)

Àíàëîãè÷íî, äëÿ êîíå÷íûõ öåïî÷åê èìååì, èñõîäÿ èç âûðàæåíèÿ äëÿ

ìàòðèöû ïëîòíîñòè â êîíå÷íûõ öåïî÷êàõ (1.37)

a =
1

N

∑
k

e−2iDτ cos k. (2.21)

F stat
0 (τ) = a2 = J2

0 (2Dτ). (2.22)
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2.2 Ñðàâíåíèå òåîðåòè÷åñêèõ ðåçóëüòàòîâ ñ

ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî

çàòóõàíèþ èíòåíñèâíîñòåé ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé íà ïåðèîäå ýâîëþöèè ÌÊ

ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ

Â ðàáîòå [22] áûëî ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ôîðìóë (2.14) è (2.15) äëÿ ðàçëè÷-

íûõ äëèí öåïî÷êè N ñ ýêñïåðèìåíòîì íà êâàçèîäíîìåðíûõ öåïî÷êàõ ÿäåð-

íûõ ñïèíîâ 19F â ìîíîêðèñòàëëå ïðèðîäíîãî ôòîðàïàòèòà (Ca5(PO4)3F).

Öåïî÷êè îðèåíòèðîâàíû âäîëü ïîñòÿííîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Ðàññòîÿíèå

ìåæäó áëèæàéøèìè ÿäðàìè 19F ðàâíî 344 ïì [10] è, òàêèì îáðàçîì, ðàñ-

÷¼òíàÿ êîíñòàíòà ÄÄÂD ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè 16.4·103 ñ−1. Â ðàñ-

÷¼òàõ íèæå èñïîëüçåòñÿ D = 16·103 ñ−1, êàê â [21] (ãäå áûë òàêæå ïðèâåä¼í

ðèñ.1.3). Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ÌÊ ßÌÐ ïîëó÷åíû Ñ.Ã.Âàñèëüåâûì

íà ñïåêòðîìåòðå Bruker Avance III ñ èíòåíñèâíîñòüþ ïîñòîÿííîãî ìàãíèò-

íîãî ïîëÿ 9.4 Ò (ñîîòâåòñòâóþùàÿ ëàðìîðîâñêàÿ ÷àñòîòà äëÿ ÿäåð 19F ðàâ-

íà 376.6 ÌÃö). Íà ðèñ. 2.1, 2.2 äàíî ñðàâíåíèå òåîðåòè÷åñêîé èíòåíñèâíî-

ñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè 0-ãî è ±2-ãî ïîðÿäêîâ, ðàññ÷èòàííûõ ïî ôîðìóëàì

(2.14),(2.15) ñîîòâåòñòâåííî, ñ ýêñïåðèìåíòîì íà ïåðèîäå ýâîëþöèè äëÿ îò-

äåëüíûõ äëèòåëüíîñòåé ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà è òð¼õ ðàçëè÷íûõ äëèí

öåïî÷åê N = 12, 24, 48. Âèäíî, ÷òî äëÿ êîãåðåíòíîñòè 0-ãî ïîðÿäêà N = 48

äà¼ò ñàìîå ëó÷øåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì, à äëÿ êîãåðåíòíîñòè 2-ãî ïî-

ðÿäêà ñ óâåëè÷åíèåì äëèíû öåïî÷êè òåîðèÿ äà¼ò âñ¼ ëó÷øåå ñîãëàñèå ñ

ýêñïåðèìåíòîì â ÷àñòè ñêîðîñòè ñïàäà ñî âðåìåíåì (õîòÿ â ýêñïåðèìåíòå

ñïàä åù¼ áûñòðåå), íî á�îëüøèå íà÷àëüíûå çíà÷åíèÿ. Ïîñëåäíåå, âîçìîæíî,

îáúÿñíÿåòñÿ òàê æå, êàê è äëÿ ñòàöèîíàðíîé êîãåðåíòíîñòè 0-ãî ïîðÿäêà

(ñì. ñòð.38).

Íà ðèñ. 2.1, 2.2 ïðèâåäåíû äàííûå äëÿ êîíêðåòíûõ äëèòåëüíîñòåé ïîä-

ãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà τ (ñì. ïîäïèñè) è îãðàíè÷åííîãî èíòåðâàëà äëè-
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Ðèñ. 2.1: Ñðàâíåíèå òåîðåòè÷åñêîé èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïî-
ðÿäêà 0 (âêëþ÷àÿ àñèìïòîòè÷åñêîå çíà÷åíèå) ïðè äëèíàõ öåïî÷êè N =
12, 24, 48, äëèòåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà τ = 126 ìêñ, ñ ýêñïåðè-
ìåíòîì. Øòðèõîâûå ëèíèè � òåîðåòè÷åñêèå èíòåíñèâíîñòè â çàâèñèìîñòè
îò äëèòåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà t, øòðèõ-ïóíêòèðíûå � òåîðå-
òè÷åñêèå ñòàöèîíàðíûå çíà÷åíèÿ. Çà åäèíèöó ïðèíÿòà èíòåíñèâíîñòü ïðè
îòñóòñòâèè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà. Îïóáëèêîâàí â ðàáîòå [22].

òåëüíîñòåé ïåðèîäà ñâîáîäíîé ýâîëþöèè t. Ãðàôèêè çàâèñèìîñòè ÌÊ êî-

ãåðåíòíîñòè îò îáåèõ äëèòåëüíîñòåé t è τ ïðèâåäåíû íèæå.

Çàâèñèìîñòè èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè îò

äëèòåëüíîñòåé êàê ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà, òàê è ïåðèîäà

ñâîáîäíîé ýâîëþöèè

Èç ðèñ. 2.3, 2.4, 2.5, 2.6 âèäíî, ÷òî, âî-ïåðâûõ, òåîðåòè÷åñêàÿ èíòåíñèâ-

íîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ñïàäàåò ìåäëåííåå, ÷åì ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ, à

âî-âòîðûõ, òåîðåòè÷åñêàÿ èíòåíñèâíîñòü êàê ôóíêöèÿ äëèòåëüíîñòè ïåðè-

îäà ýâîëþöèè t îñöèëëèðóåò, à ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ � íåò. Ýòî ìîòèâèðóåò

ïîäõîä, èñïîëüçóåìûé â ãëàâå 3 � ïðèáëèçèòü èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíò-

íîñòåé íà ïåðèîäå ýâîëþöèè ãàóññîâîé ôóíêöèåé ïëþñ êîíñòàíòà. Ýòîò

ïîäõîä òàêæå ïîçâîëÿåò íå ïðåíåáðåãàòü ôëèï-ôëîï ÷àñòüþ ãàìèëüòîíè-

àíà. Ãåòåðîÿäåðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ÿâëÿþòñÿ åù¼ îäíîé ïðè÷èíîé áîëåå

áûñòðîãî ñïàäà ýêñïåðèìåíòàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïî
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Ðèñ. 2.2: Ñðàâíåíèå òåîðåòè÷åñêîé èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïî-
ðÿäêà 2 ïðè äëèíàõ öåïî÷êè N = 12, 24, 48, äëèòåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëü-
íîãî ïåðèîäà τ = 139.2 ìêñ, ñ ýêñïåðèìåíòîì. Çà åäèíèöó ïðèíÿòà èíòåí-
ñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 0 ïðè îòñóòñòâèè ïîäãîòîâèòåëüíîãî
ïåðèîäà. Îïóáëèêîâàí â ðàáîòå [22].

ñðàâíåíèþ ñ òåîðåòè÷åñêîé. Èõ âëèÿíèå ðàññìàòðèâàåòñÿ â ãëàâå 4.
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Ðèñ. 2.3: Ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííàÿ èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè
ïîðÿäêà 0. Çà åäèíèöó ïðèíÿòà èíòåíñèâíîñòü ïðè îòñóòñòâèè ïîäãîòîâè-
òåëüíîãî ïåðèîäà. τ � äëèòåëüíîñòü ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà, t � ïåðèîäà
ýâîëþöèè â ìèêðîñåêóíäàõ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå èç ðàáîòû [22].

Ñòàöèîíàðíàÿ ÌÊ êîãåðåíòíîñòü ïîðÿäêà 0

Íà ðèñ. 2.7 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ñðàâíåíèÿ òåîðåòè÷åñêîé çàâèñèìî-

ñòè ñòàöèîíàðíîé ÌÊ êîãåðåíòíîñòè, îïèñûâàåìîé óðàâíåíèåì (2.20) ñ ýêñ-

ïåðèìåíòàëüíîé, ïîëó÷åííîé íà ìîíîêðèñòàëëå ôòîðàïàòèòà. Èç ãðàôèêà

âèäíî, ÷òî ñòàöèîíàðíàÿ ÌÊ êîãåðåíòíîñòü 0-ãî ïîðÿäêà â ýêñïåðèìåí-

òå âûøå, ÷åì òåîðåòè÷åñêàÿ, è ìîæåò áûòü îïèñàíà êàê ëèíåéíàÿ êîì-

áèíàöèÿ äâóõ âåëè÷èí: ïðåäñêàçûâàåìîé òåîðèåé âåëè÷èíû (2.20) è äðó-

ãîé, íå çàâèñÿùåé îò äëèòåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà τ . Êîíñòàí-

òà äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñîñåäíèõ ñïèíîâ ïðèíÿòà ðàâíîé
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Ðèñ. 2.4: Èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 0, ðàññ÷èòàííàÿ ïî
ôîðìóëå (2.14) ñ N = 48. Çà åäèíèöó ïðèíÿòà èíòåíñèâíîñòü ïðè îòñóò-
ñòâèè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà. τ � äëèòåëüíîñòü ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïå-
ðèîäà, t � ïåðèîäà ýâîëþöèè â ìèêðîñåêóíäàõ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå
èç ðàáîòû [22].

D = 16.36 × 103 ñ−1 (èñõîäÿ èç ðåíòãåíîñòðóêòóðíûõ äàííûõ î ðàññòîÿ-

íèè ìåæäó íèìè âî ôòîðàïàòèòå è èçâåñòíîãî ãèðîìàãíèòíîãî îòíîøåíèÿ

äëÿ ÿäðà ôòîðà-19, åäèíñòâåííîãî ñòàáèëüíîãî èçîòîïà ôòîðà). Âîçìîæ-

íàÿ ïðè÷èíà ðàñõîæäåíèé � ñèñòåìàòè÷åñêàÿ îøèáêà èçìåðåíèÿ íàìàãíè-

÷åííîñòè â ýêñïåðèìåíòå. Èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ïîëó÷àþòñÿ

ïóò¼ì ïðèìåíåíèÿ äèñêðåòíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå ê ýêñïåðèìåíòàëüíî

èçìåðåííûì çíà÷åíèÿì íàìàãíè÷åííîñòè; èõ îäèíàêîâîå ñìåùåíèå, â ñâîþ

î÷åðåäü, ñìåñòèò ÌÊ êîãåðåíòíîñòü ïîðÿäêà 0, íî íå äðóãèõ ïîðÿäêîâ.
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Ðèñ. 2.5: Ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííàÿ èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè
ïîðÿäêà 2. Çà åäèíèöó ïðèíÿòà èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà
0 ïðè îòñóòñòâèè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà. τ � äëèòåëüíîñòü ïîäãîòî-
âèòåëüíîãî ïåðèîäà, t � ïåðèîäà ýâîëþöèè â ìèêðîñåêóíäàõ. Ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå äàííûå èç ðàáîòû [22].
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Ðèñ. 2.6: Èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 2, ðàññ÷èòàííàÿ ïî
ôîðìóëå (2.15) ñ N = 48. Çà åäèíèöó ïðèíÿòà èíòåíñèâíîñòü ïðè îòñóò-
ñòâèè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà. τ � äëèòåëüíîñòü ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïå-
ðèîäà, t � ïåðèîäà ýâîëþöèè â ìèêðîñåêóíäàõ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå
èç ðàáîòû [22].
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Ðèñ. 2.7: Ñòàöèîíàðíàÿ èíòåíñèâíîñòü ìíîãîêâàíòîâîé êîãåðåíòíîñòè ïî-
ðÿäêà 0. Ïî ãîðèçîíòàëüíîé îñè � âðåìÿ â ìèêðîñåêóíäàõ, ïî âåðòèêàëü-
íîé � èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 0; çà åäèíèöó ïðèíÿòà èí-
òåíñèâíîñòü ïðè îòñóòñòâèè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà. Êðèâàÿ � òåîðèÿ
(óðàâíåíèå (2.20), òî÷êè - ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå èç ðàáîòû [22].
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Ãëàâà 3

Âòîðûå ìîìåíòû ôîðì ëèíèé ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ 0-ãî è 2-ãî

ïîðÿäêîâ

Â ýòîé ãëàâå èçëàãàþòñÿ ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ñòàòüå [23].

3.1 Îáùèå çàìå÷àíèÿ

Èçó÷åíèå ôîðìû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé îäíîìåðíûõ öåïî÷åê ñïèíîâ (â ò.÷.

âî ôòîðàïàòèòå) áûëî íà÷àòî â ðàáîòàõ [65, 66, 67, 68].

Êàê áûëî ïîêàçàíî â ãëàâå 2, ïðèáëèæåíèå âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî áëè-

æàéøèõ ñîñåäåé íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè äà¼ò çàìåòíî çàíèæåííóþ

îöåíêó ñêîðîñòè ðåëàêñàöèè, â òî âðåìÿ êàê íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå

ìîäåëü, ó÷èòûâàþùàÿ âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî áëèæàéøèõ ñîñåäåé, îïèñû-

âàåò ýêñïåðèìåíò âïîëíå óäîâëåòâîðèòåëüíî. Ýòî ìîæíî îáúÿñíèòü ñëåäó-

þùèì îáðàçîì. Ðàññìîòðèì ðàçëîæåíèå ìàòðèöû ïëîòíîñòè ñèñòåìû â ðÿä

Òåéëîðà, ñëåäóþùåå èç óðàâíåíèÿ Ëèóâèëëÿ:

ρ(t) = ρ(0)− i[H, ρ]t− [H, [H, ρ]]

2
+ . . . . (3.1)

Íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå äîáàâëåíèå ê ãàìèëüòîíèàíó H ÷ëåíîâ, îò-

âå÷àþùèõ çà âçàèìîäåéñòâèÿ äàë¼êèõ ñïèíîâ, ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ â âû-

ðàæåíèÿõ äëÿ èíòåíñèâíîñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ñëàãàåìûõ, ïðîïîðöèî-
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íàëüíûõ D2
ij (ãäå Dij � ñîîòâåòñòâóþùèå äèïîëüíûå êîíñòàíòû). Òàê êàê

ñèñòåìà îäíîìåðíà, ÷èñëî äàë¼êèõ ñîñåäåé ìàëî, è èõ âêëàäîì ìîæíî ïðå-

íåáðå÷ü. Íà ïåðèîäå ýâîëþöèè êîíñòàíòû ÄÄÂ â ôîðìóëàõ äëÿ èíòåíñèâ-

íîñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé âõîäÿò â ñîñòàâå ìíîæèòåëåé âèäà, â òîì ÷èñëå,

(Di,k ±Dj,k)
2. Ïîýòîìó, íàïðèìåð, ó÷¼ò âçàèìîäåéñòâèÿ ñïèíîâ ÷åðåç îäèí

(ðàññòîÿíèå â 2 ðàçà áîëüøå è, ñîîòâåòñòâåííî, êîíñòàíòà ÄÄÂ ñîñòàâëÿåò

òîëüêî 1/8 îò êîíñòàíòû ÄÄÂ áëèæàéøèõ ñîñåäåé) äà¼ò ïîïðàâêè îòíî-

ñèòåëüíîé âåëè÷èíû ïîðÿäêà íå 1/64, êàê íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå, à

1/8; îíè óæå íå ìîãóò ñ÷èòàòüñÿ ìàëûìè. Âûøåèçëîæåííîå ìîòèâèðóåò

óòî÷íåíèå ìîäåëè äëÿ ðàñ÷åòîâ íà ïåðèîäå ýâîëþöèè, íàïðèìåð, èñïîëü-

çîâàíèÿ ïîëíîãî ãàìèëüòîíèàíà Hdz (1.41) âìåñòî òîëüêî zz-÷àñòè è ó÷¼òà

ãåòåðîÿäåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Îäíàêî àíàëèòè÷åñêèé ðàñ÷åò ðåëàêñàöèè

ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ñ èñïîëüçîâàíèåì Hdz õîòÿ áû è òîëüêî íà ïåðèîäå

ýâîëþöèè ñîïðÿæ¼í ñ áîëüøèìè òðóäíîñòÿìè, ïîýòîìó ìû îãðàíè÷èìñÿ

ðàñ÷¼òîì òîëüêî ò.í. âòîðîãî ìîìåíòà ôîðìû ëèíèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè.

Âòîðîé ìîìåíò ôîðìû ëèíèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà n äà¼òñÿ ñëå-

äóþùèì âûðàæåíèåì [15]:

M
(n)
2 = − 1

Gn(τ)

d2Fn(τ, t)

dt2

∣∣∣∣
t=0

, (3.2)

Èñõîäÿ èç îáùåãî âûðàæåíèÿ äëÿ èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿä-

êà n (âûðàæåíèå (2.1) ñ H = Hdz) ìîæíî íàéòè å¼ âòîðóþ ïðîèçâîäíóþ ïî

t ïðè t = 0:

d2Fn(τ, t)

dt2

∣∣∣∣
t=0

=
Tr {[Hdz, ρn(τ)][Hdz, ρ−n(τ)]}

N2N−2
, . (3.3)

è

M
(n)
2 =

Tr {[ρn(τ), Hdz][Hdz, ρ−n(τ)]}
N2N−2Gn(τ)

, (n = 0,±2). (3.4)
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3.2 Âû÷èñëåíèå âòîðîãî ìîìåíòà ôîðìû

ëèíèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ßÌÐ íóëåâîãî

ïîðÿäêà

Â ñëó÷àå N ≫ 1 è ó÷¼òà âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî áëèæàéøèõ ñîñåäåé ìîæíî

ïîêàçàòü, ÷òî ôëèï-ôëîï ÷àñòü ãàìèëüòîíèàíà Hff êîììóòèðóåò ñ ÷àñòüþ

ìàòðèöû ïëîòíîñòè ρ0 (1.30), îòâå÷àþùåé çà êîãåðåíòíîñòü ïîðÿäêà 0. Èñ-

ïîëüçóÿ ôîðìóëû äëÿ ôåðìèîííûõ îïåðàòîðîâ (1.22) è àíòèêîììóòàöèîí-

íûå ñîîòíîøåíèÿ (1.23), ìîæíî ïîëó÷èòü

Hff = D
∑
k

cos k a+k ak (3.5)

Ïðè âûâîäå (3.5) ìû ó÷ëè, ÷òî

∑
k

cos k =

N
2 −1∑

n=−N
2

cos
2πn

N
= Re


N
2 −1∑

n=−N
2

ei
2πn
N

 = 0 (3.6)

Èç âûðàæåíèé äëÿ ρ0 (1.30) è êîììóòàöèîííûõ ñîîòíîøåíèé ñëåäóåò, ÷òî

[Hff , ρ0(τ)] = 0 (3.7)

Ò.î. äëÿ ñëó÷àÿ n = 0 â (3.3) ìîæíî çàìåíèòü Hdz íà Hzz, ÷òî äàñò âûðà-

æåíèå äëÿ âòîðîé ïðîèçâîäíîé F0(τ, t) â óæå ïîñ÷èòàííîì ñëó÷àå ãàìèëü-

òîíèàíà Hzz. Òàêèì îáðàçîì, äîñòàòî÷íî äâàæäû ïðîäèôôåðåíöèðîâàòü

óæå èìåþùååñÿ âûðàæåíèå (2.14) ïî t è ïîëîæèòü t = 0. Ïîñëå ïðîñòûõ

ïðåîáðàçîâàíèé ïîëó÷àåì

d2F0(τ, t)

dt2

∣∣∣∣
t=0

= − 1

N

∑
l,l′=1,3,...

èëè l,l′=2,4,...

N∑
m=1
m̸=l,l′

(Dml −Dml′)
2J2

|l−l′|(2Dτ). (3.8)

Äëÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé

N∑
m=1
m ̸=l,l′

(Dml −Dml′)
2 =


4D2, |l − l′| > 2

2D2, 1 ⩽ |l − l′| ⩽ 2

0, l = l′

(3.9)
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Ïîäñòàâëÿÿ (3.9) â (3.8), ïîëó÷èì

d2F0(τ, t)

dt2

∣∣∣∣
t=0

= −4D2

{( ∑
p=0,±2,±4,...

J2
|p|(2Dτ)

)
− J2

0 (2Dτ)− J2
2 (2Dτ)

}
(3.10)

Èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèå äëÿ ôóíêöèé Áåññåëÿ [69]∑
p=0,±2,±4,...

J2
|p|(2Dτ) =

1 + J0(4Dτ)

2
, (3.11)

ïîëó÷àåì

d2F0(τ, t)

dt2

∣∣∣∣
t=0

= −4D2

(
1 + J0(4Dτ)

2
− J2

0 (2Dτ)− J2
2 (2Dτ)

)
(3.12)

è, ñîîòâåòñòâåííî,

M
(0)
2 (τ) = 4D2

[
1− 2J2

0 (2Dτ) + 2J2
2 (2Dτ)

1 + J0(4Dτ)

]
. (3.13)

3.3 Âòîðîé ìîìåíò ôîðìû ëèíèè ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ âòîðîãî ïîðÿäêà

Ïðè âû÷èñëåíèè âòîðîãî ìîìåíòà M
(2)
2 êîãåðåíòíîñòè âòîðîãî ïîðÿäêà

íóæíî ó÷åñòü êàê zz-÷àñòü, òàê è ôëèï-ôëîï ÷àñòü ÄÄÂ. Â ñîîòâåòñòâèè

ñ ôîðìóëîé (3.4) äëÿ íàõîæäåíèÿ âòîðîãî ìîìåíòà íóæíî íàéòè

Tr
{
[ρ2(τ), Hzz+Hff ][Hzz+Hff , ρ−2(τ)]

}
= Tr

{
[ρ2(τ), Hzz][Hzz, ρ−2(τ)]

}
+

+ Tr
{
[ρ2(τ), Hzz][Hff , ρ−2(τ)]

}
+ Tr

{
[ρ2(τ), Hff ][Hzz, ρ−2(τ)]

}
+

+ Tr
{
[ρ2(τ), Hff ][Hff , ρ−2(τ)]

}
. (3.14)

Çàìåòèì, ÷òî äâà èç ÷åòûð¼õ ñëàãàåìûõ ðàâíû íóëþ:

Tr
{
[ρ2(τ), Hzz][Hff , ρ−2(τ)]

}
= Tr

{
[ρ2(τ), Hff ][Hzz, ρ−2(τ)]

}
= 0. (3.15)

46



Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî â êàæäîì ÷ëåíå ρ2(τ) îäèí ïîâûøàþùèé îïåðàòîð

äåéñòâóåò íà ÷¼òíûé ñïèí, à îäèí � íà íå÷¼òíûé (ñì. âûðàæåíèå (1.38)). Òî

æå îòíîñèòñÿ è ê ïîíèæàþùèì îïåðàòîðàì â âûðàæåíèè äëÿ ρ−2(τ) (ñì.

âûðàæåíèå (1.39)). Äëÿ âûðàæåíèé [ρ2(τ), Hzz] è [ρ−2(τ), Hzz] ñïðàâåäëèâû

àíàëîãè÷íûå óòâåðæäåíèÿ (óìíîæåíèå íà Izi I
z
j íå äîáàâëÿåò ìíîæèòåëåé

I±). Ïðîñòîå âû÷èñëåíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî [ρ2(τ), Hff ] ñîäåðæèò ïîâûøàþ-

ùèå îïåðàòîðû íà ñïèíàõ îäíîé ÷¼òíîñòè. (Àíàëîãè÷íîå óòâåðæäåíèå èìå-

åò ìåñòî äëÿ [Hff , ρ−2(τ)]). Ñëåäîâàòåëüíî, â êàæäîì ñëàãàåìîì õîòÿ áû

íà îäíîì ñïèíå äåéñòâóþò îïåðàòîðû I+ è, âîçìîæíî, Iz (÷òî íåñóùåñòâåí-

íî äëÿ íàøåãî ðàññóæäåíèÿ). Èç ýòîãî ñëåäóåò, ÷òî ñëåä âñåõ ñëàãàåìûõ

ðàâåí íóëþ, îòêóäà ïîëó÷àåì (3.15).

Òàêèì îáðàçîì, âòîðîé ìîìåíò êîãåðåíòíîñòè âòîðîãî ïîðÿäêà ìîæåò

áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå ñóììûM
(2)
2,zz+M

(2)
2,ff âêëàäîâ â íåãî îò zz- è ôëèï-

ôëîï ÷àñòåé ÄÄÂ. Àíàëîãè÷íî êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 0, M (2)
2,zz ìîæíî âû-

÷èñëèòü, èñïîëüçóÿ òî÷íîå ðåøåíèå äëÿ èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè

âòîðîãî ïîðÿäêà â zz-ìîäåëè. Äèôôåðåíöèðóÿ (2.15) ïî t äâàæäû è ïîëà-

ãàÿ t = 0, èìååì

d2F2,zz(τ, t)

dt2

∣∣∣∣
t=0

= − 1

2N

∑
|l−l′|=1,3,5,...

N∑
m=1
m̸=l,l′

(Dml +Dml′)
2J2

|l−l′|(2Dτ). (3.16)

Àíàëîãè÷íî (3.9) (ôîðìóëà íèæå äà¼ò òîëüêî íóæíûå íàì ñëó÷àè):

N∑
m=1
m̸=l,l′

(Dml +Dml′)
2 =

4D2, |l − l′| > 2

2D2, |l − l′| = 1
(3.17)

Ïîäñòàâëÿÿ (3.17) â (3.16), ïîëó÷àåì

d2F2,zz(τ, t)

dt2

∣∣∣∣
t=0

= −2D2

[( ∑
p=±1,±3,...

J2
|p|(2Dτ)

)
− J2

1 (2Dτ)

]
(3.18)

Èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèå [69]

1 = J2
0 (2Dτ) + 2

∞∑
k=1

J2
k(2Dτ) (3.19)
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â äîïîëíåíèå ê (3.11), óïðîñòèì (3.18):

d2F2,zz(τ, t)

dt2

∣∣∣∣
t=0

= −D2
(
1− J0(4Dτ)− 2J2

1 (2Dτ)
)
. (3.20)

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ âêëàäà âî âòîðîé ìîìåíò îò ôëîï-ôëîï ÷àñòè ãàìèëüòî-

íèàíà ïåðåéä¼ì ê ôåðìèîííîìó ïðåäñòàâëåíèþ. Ôëèï-ôëîï ãàìèëüòîíèàí

Hff â ôåðìèîííîì âèäå áûë âûïèñàí ðàíåå (3.5), êàê è êîìïîíåíòû ìàò-

ðèöû ïëîòíîñòè, îòâå÷àþùèå çà ÌÊ êîãåðåíòíîñòü 2-ãî ïîðÿäêà ρ2 (1.31) è

ìèíóñ âòîðîãî ïîðÿäêà ρ−2 (1.32). Èñïîëüçóÿ ýòè ôîðìóëû, ïîëó÷àåì, ÷òî

Tr
{
[ρ2(τ), Hff ][Hff , ρ−2(τ)]

}
= 2N−1D2

∑
k

sin2(2Dτ sin k) cos2 k. (3.21)

Çàìåíÿÿ ñóììèðîâàíèå â (3.21) èíòåãðèðîâàíèåì è èñïîëüçóÿ ôîðìóëó

(3.4), íàõîäèì äëÿ âêëàäà M
(2)
2,ff ôëèï-ôëîï ÷àñòè ÄÄÂ âî âòîðîé ìîìåíò

ôîðìû ëèíèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè âòîðîãî ïîðÿäêà:

M
(2)
2,ff =

D2

G2(τ)

1

2
− 1

π

π∫
0

cos(4Dτ sin k) cos2 k dk

 . (3.22)

Âîñïîëüçîâàâøèñü èçâåñòíûì ñîîòíîøåíèåì [69]

J1(z) =
2z

π

π/2∫
0

cos(z cos t) sin2 t dt, (3.23)

ïðåîáðàçóåì ôîðìóëó (3.22) ê âèäó

M
(2)
2,ff =

4D2

1− J0(4Dτ)

(
1

2
− J1(4Dτ)

4Dτ

)
. (3.24)

Âòîðîé ìîìåíò M
(2)
2 êîãåðåíòíîñòè âòîðîãî ïîðÿäêà ðàâåí

M
(2)
2 = M

(2)
2,zz+M

(2)
2,ff =

4D2

1− J0(4Dτ)

(
3

2
− J0(4Dτ)− 2J2

1 (2Dτ)− J1(4Dτ)

4Dτ

)
.

(3.25)

Èñïîëüçóÿ ôîðìóëó [69]

J1(x)

x
=

J0(x) + J2(x)

2
, (3.26)
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ìîæî ïåðåïèñàòü (3.25) â áîëåå óäîáíîì âèäå:

M
(2)
2 =

4D2

1− J0(4Dτ)

(
3

2

(
1− J0(4Dτ)

)
− 2J2

1 (2Dτ)− 1

2
J2(4Dτ)

)
. (3.27)

3.4 Ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêàÿ òåîðèÿ

ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå (ïîëó÷åííûå íà êðèñòàëå ôòîðàïàòèòà ) ïî-

êàçûâàþò, ÷òî ðåëàêñàöèÿ ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íà ïåðèîäå ýâîëþöèè ÌÊ

ýêñïåðèìåíòà õîðîøî îïèñûâàåòñÿ ãàóññîâûì çàêîíîì:

F̃n(τ, t) = kn(τ)e
−cn(τ)t2

2 + an(τ), (3.28)

ãäå n - èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà n, cn(τ), kn(τ), an(τ) �

ôóíêöèè äëèòåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà τ . Îíè ìîãóò áûòü íàé-

äåíû èç ðàíåå ðàññ÷èòàííûõ èíòåíñèâíîñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íà ïîä-

ãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå Gn(τ) (1.33),(1.34), âòîðîé ïðîèçâîäíîé èíòåíñèâ-

íîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïî äëèòåëüíîñòè ïåðèîäà ñâîáîäíîé ýâîëþöèè

Fn(τ, t) è ñòàöèîíàðíîé èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïðè áîëüøèõ t,

êîòîðóþ ìû îáîçíà÷èì ÷åðåç An
st, ãäå n, êàê îáû÷íî, ïîðÿäîê êîãåðåíòíî-

ñòè. Ïîñëå èõ ïîäñòàíîâêè â (3.28) ýòî âûðàæåíèå ìîæåò áûòü çàïèñàíî â

âèäå

F̃n(τ, t) =
[
Gn(τ)− A

(n)
st (τ)

]
e
− Gn(τ)M

(n)
2

[Gn(τ)−A
(n)
st ]

t2

2

+ A
(n)
st (τ). (3.29)

Äëÿ ñëó÷àÿ ÌÊ êîãåðåíòíîñòè íåíóëåâîãî ïîðÿäêà, ââèäó îáðàùåíèÿ â

íîëü An
st, ôîðìóëà (3.29) ïðèíèìàåò áîëåå ïðîñòóþ ôîðìó. Äëÿ ÌÊ êîãå-

ðåíòíîñòè âòîðîãî ïîðÿäêà

F̃2(τ, t) = G2(τ)e
−M

(2)
2 t2

2 (τ). (3.30)

.
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3.5 Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ zz-ìîäåëè è

ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè ñ

ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè

Íà ðèñ. 3.1 ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè êîãåðåíòíîñòè íóëåâîãî

ïîðÿäêà îò äëèòåëüíîñòè ïåðèîäà ýâîëþöèè ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ïðè äëè-

òåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà τ = 126 ìêñ, à òàêæå ðåçóëüòàòû

òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷¼òîâ â zz-ìîäåëè (óðàâíåíèå (2.14) ñ N = 100) è ïî ïî-

ëóôåíîìåíîëîãè÷åñêîé ôîðìóëå (3.29) (ïðåäïîëàãàþùåé ãàóññîâ õàðàêòåð

ñïàäà). Äëÿ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 0 ðàñõîæäåíèÿ ðåøåíèÿ â zz-ìîäåëè

è ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêîé ôîðìóëîé (3.29) íåçíà÷èòåëüíû, ïîòîìó ÷òî,

êàê óæå óïîìèíàëîñü, ôëèï-ôëîï ÷àñòü ãàìèëüòîíèàíà íå âíîñèò âêëàä â

ðåëàêñàöèþ ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 0 (õîòÿ ýòî ñòðîãî äîêàçàíî òîëüêî

äëÿ ñëó÷àÿ N → ∞ è ìàëîé äëèòåëüíîñòè ïåðèîäà ñâîáîäíîé ýâîëþöèè t).

Íà ðèñ. 3.2 ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè êîãåðåíòíîñòè âòîðî-

ãî ïîðÿäêà îò äëèòåëüíîñòè ïåðèîäà ýâîëþöèè ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ïðè äëè-

òåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëüíîãî ïåðèîäà τ = 139,2 ìêñ, à òàêæå ðåçóëüòàòû

òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷¼òîâ â zz-ìîäåëè (óðàâíåíèå (2.15) ñ N = 100) è ïî ïî-

ëóôåíîìåíîëîãè÷åñêîé ôîðìóëå (3.29) (ïðåäïîëàãàþùåé ãàóññîâ õàðàêòåð

ñïàäà).
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Ðèñ. 3.1: Èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 0. Ñïëîøíàÿ êðèâàÿ �
ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêàÿ ôîðìóëà (3.29), ïóíêòèðíàÿ � ðàñ÷¼ò â zz-ìîäåëè
(ñ âçàèìîäåéñòâèåì äàë¼êèõ ñïèíîâ íà ïåðèîäå ýâîëþöèè) (2.14) ñ ÷èñëîì
ñïèíîâ N = 100; òî÷êè - ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Îñü àáñöèññ ðàñïîëî-
æåíà íà óðîâíå òåîðåòè÷åñêîé ñòàöèîíàðíîé èíòåíñèâíîñòè (2.20). Ðèñóíîê
îïóáëèêîâàí â ðàáîòå [23].
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Ðèñ. 3.2: Èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà 2. Ñïëîøíàÿ êðèâàÿ �
ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêàÿ ôîðìóëà (3.29), ïóíêòèðíàÿ � ðàñ÷¼ò â zz-ìîäåëè
(ñ âçàèìîäåéñòâèåì äàë¼êèõ ñïèíîâ íà ïåðèîäå ýâîëþöèè) (2.15) ñ ÷èñëîì
ñïèíîâ N = 100; òî÷êè - ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Ðèñóíîê îïóáëèêîâàí
â ðàáîòå [23].
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Ãëàâà 4

Îðèåíòàöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ÌÊ

äèíàìèêè è ðåëàêñàöèè â îäíîìåðíûõ

ñèñòåìàõ

Â ýòîé ãëàâå èçëàãàþòñÿ ðåçóëüòàòû, îïóáëèêîâàííûå â ñòàòüå [24].

4.1 Îáùèå çàìå÷àíèÿ

Ïðè èçìåíåíèè îðèåíòàöèè ëèíåéíîé öåïî÷êè îòíîñèòåëüíî âíåøíåãî ìàã-

íèòíîãî ïîëÿ âñå êîíñòàíòû ÄÄÂ óìíîæàþòñÿ íà ïîñòîÿííóþ âåëè÷èíó, çà-

âèñÿùóþ îò ñòàðîãî è íîâîãî óãëîâ. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî â ïðåíåáðåæåíèè

âçàèìîäåéñòâèÿìè ìåæäó öåïî÷êàìè è ãåòåðîÿäåðíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè,

çàâèñèìîñòè èíòåíñèâíîñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé îò âðåìåíè ïðè ðàçíûõ

îðèåíòàöèÿõ êðèñòàëëà ê âíåøåíìó ìàãíèòíîìó ïîëþ äîëæíû îòëè÷àòüñÿ

òîëüêî ìàñøòàáîì âðåìåíè. Îáîçíà÷èì ÷åðåç θ óãîë ìåæäó íàïðàâëåíèÿìè

âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ è öåïî÷åê, è ÷åðåç D(θ) êîíñòàíòó ÄÄÂ ìåæäó

ñïèíàìè, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè. Èçâåñòíî, ÷òî

D(θ) =
3 cos2 θ − 1

2
D(0). (4.1)
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Ââåä¼ì îáîçíà÷åíèÿ äëÿ ìàñøòàáèðîâàííîé äëèòåëüíîñòè ïîäãîòîâèòåëü-

íîãî ïåðèîäà è ïåðèîäà ýâîëþöèè

τ =
|1− 3 cos2 θ|

2
τ ; t =

|1− 3 cos2 θ|
2

t. (4.2)

Â ÷àñòíîñòè, åñëè ó÷èòûâàòü òîëüêî ÄÄÂ âíóòðè ñïèíîâîé öåïî÷êè, èíòåí-

ñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè Fn çàâèñèò òîëüêî îò ìàñøòàáèðîâàííûõ äëè-

òåëüíîñòåé τ , t , íî íå îò θ: Fn(τ, t, θ) = Fn(τ , t). Êàê åù¼ áîëåå ÷àñòíûé

ñëó÷àé, óêàæåì èíòåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íà ïîäãîòîâèòåëüíîì

ïåðèîäå ñ âçàèìîäåéñòâèåì òîëüêî áëèæàéøèõ ñîñåäåé:

G0(τ) =
1

2
+

1

2
J0(4Dτ) (4.3)

G±2(τ) =
1

4
− 1

4
J0(4Dτ), (4.4)

4.2 Ðîëü ãåòåðîÿäåðíûõ âçàèìîäåéñòâèé â

äèíàìèêå è ðåëàêñàöèè ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ

Â ñòðóêòóðå ôòîðèñòîãî àïàòèòà îêîëî êàæäîãî àòîìà ôòîðà èìååòñÿ ïî 3

àòîìà ôîñôîðà íà ðàññòîÿíèè 367 ïì. Ýòè 3 àòîìà ðàñïîëîæåíû â âåðøè-

íàõ ðàâíîñòîðîííåãî òðåóãîëüíèêà, ïëîñêîñòü êîòîðîãî ïåðïåíäèêóëÿðíà

öåïî÷êàì, à â åãî öåíòðå íàõîäèòñÿ àòîì ôòîðà.[50] Ãåòåðîÿäåðíûìè âçà-

èìîäåéñòâèÿìè, êðîìå òàêîâûõ ìåæäó ÿäðàìè ôòîðà è ñîñåäíèìè ÿäðàìè

ôîñôîðà, ìîæíî ïðåíåáðå÷ü (â ñòðóêòóðå àïàòèòîâ åñòü òàêæå êàëüöèé è

êèñëîðîä, ñàìûå ðàñïðîñòðàí¼ííûå èçîòîïû êîòîðûõ íåìàãíèòíû, à ãèðî-

ìàãíèòíûå îòíîøåíèÿ îñòàëüíûõ ìàëû). Â äàëüíåéøåì áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî

ÿäðà ôîñôîðà çàíóìåðîâàíû ïàðîé ÷èñåë j, k, ãäå j - íîìåð áëèæàéøåãî

ÿäðà ôòîðà, à k = 1, 2, 3 - íîìåð ÿäðà ôîñôîðà â òðåóãîëüíèêå.

Íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå, âñëåäñòâèå äåéñòâèÿ èìïóëüñíîé ïîñëå-

äîâàòåëüíîñòè, ãåòåðîÿäåðíîå âçàèìîäåéñòâèå óñðåäíÿåòñÿ äî íóëÿ. Îäíà-
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êî íà ïåðèîäå ýâîëþöèè ýòîãî íå ïðîèñõîäèò. Íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâî-

ëþöèè ìû äîáàâëÿåì ê ãàìèëüòîíèàíó ÷àñòü Hhetero, îïèñûâàþùóþ zz-

âçàèìîäåéñòâèå (òàê êàê â ñèëüíîì âíåøíåì ïîëå ôëèï-ôëîï ÷àñòü óñðåä-

íÿåòñÿ) N ÿäåð ôòîðà ñ 3N ÿäåð ôîñôîðà (N òðîåê, áëèæàéøèõ ê öåïî÷-

êå):

Hhetero =
N∑

i,j=1

3∑
k=1

Ji,j,kI
z
i S

z
j,k. (4.5)

ãäå Sz
j,k � îïåðàòîð ïðîåêöèè íà îñü z ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ÿäðà ôîñôîðà

j, k (k-òûé ñîñåä j-òîãî ÿäðà ôòîðà), Ji,j,k � êîíñòàíòà ÄÄÂ ìåæäó i-òûì

ÿäðîì ôòîðà è j, k-òûì ÿäðîì ôîñôîðà. Äëÿ ãåòåðîÿäåðíîé è ãîìîÿäåðíîé

÷àñòåé ãàìèëüòîíèàíà èìååò ìåñòî ñîîòíîøåíèå, àíàëîãè÷íîå ñîîòíîøåíèþ

ìåæäó zz- è ôëèï-ôëîï ãàìèëüòîíèàíàìè (3.15):

Tr
{
[ρ2(τ), Hdz][Hhetero, ρ−2(τ)]

}
= Tr

{
[ρ2(τ), Hhetero][Hdz, ρ−2(τ)]

}
= 0.

(4.6)

Äåéñòâèòåëüíî, åñëè â âûðàæåíèè [Hhetero, ρ−2(τ)] ïîäñòàâèòü çíà÷åíèÿ

Hhetero è ρ−2(τ) èç óðàâíåíèé (4.5) è (1.39) ñîîòâåòñòâåííî, è ïåðåïèñàòü

ðåçóëüòàò êàê ñóììó êîììóòàòîðîâ (ââèäó ëèíåéíîñòè), ïîëó÷èì ñóììó

ñëàãàåìûõ, êàæäîå èç êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ ïðîèçâåäåíèåì ñêàëÿðà è îïåðà-

òîðîâ, â êîòîðîì ðîâíî îäèí îïèñûâàþùèé ìîìåíò ÿäðà ôîñôîðà îïåðà-

òîð (èëè æå ñêàëÿðíûé ìíîæèòåëü ðàâåí íóëþ). Äàëåå ïðåäñòàâèì êàæäîå

ñëàãàìîå â âèäå òåíçîðíîãî ïðîèçâåäåíèÿ îïåðàòîðîâ, êàæäûé èç êîòîðûõ

äåéñòâóåò íà ñâîé ñïèí; è âîñïîëüçóåìñÿ ñâîéñòâîì òåíçîðíîãî ïðîèçâåäå-

íèÿ Tr(A⊗ B) = TrATrB, â ÷àñòíîñòè, Tr Iz = 0 â ïðîñòðàíñòâå, îòâå÷à-

þùåìó ÿäðó ôîñôîðà (êàê ïîêàçàíî âûøå, â êàæäîì ñëàãàåìîì åñòü òàêîé

ñîìíîæèòåëü). Òàêèì îáðàçîì, ñëåä îò âñåõ ñëàãàåìûõ ðàâåí íóëþ, îòêóäà

î÷åâèäíî (4.6). Èç óðàâíåíèÿ âûøå ñëåäóåò, ÷òî âòîðîé ìîìåíò ÌÊ êîãå-

ðåíòíîñòè 2-ãî ïîðÿäêà ïðåäñòàâëÿåòñÿ êàê ñóììà âêëàäîâ â íåãî ãåòåðî-

ÿäåðíîãî è ãîìîÿäåðíîãî âçàèìîäåéñòâèé; ýòî óòâåðæäåíèå äîêàçûâàåòñÿ

àíàëîãè÷íî òàêîâîìó äëÿ zz- è ôëèï-ôëîï âçàèìîäåéñòâèé (ñì.òåêñò ïîä

(3.15)).
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Âêëàä ãåòåðîÿäåðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âî âòîðîé ìîìåíò ÌÊ êîãåðåíò-

íîñòè 2-ãî ïîðÿäêà ìîæåò ñîñòàâëÿòü äî 7% ïðè îðèåíòàöèè öåïî÷êè ïî

ïîëþ (â çàâèñèìîñòè îò τ ), èëè äàæå áîëüøå ïðè äðóãèõ îðèåíòàöèÿõ (äàí-

íûå äëÿ 16-ñïèíîâîé öåïî÷êè, ñì.íèæå ðàçä.4.3).

�Ìàãè÷åñêèé� óãîë êàê îáëàñòü, ãäå ñïèíîâûå öåïî÷êè íåëüçÿ

ñ÷èòàòü èçîëèðîâàííûìè

Êîãäà óãîë ìåæäó öåïî÷êàìè è ïîëåì ðàâåí (èëè áëèçîê) ò.í. �ìàãè÷åñêî-

ìó�, θmagic = arccos 1√
3
≈ 54.74°, âçàèìîäåéñòâèå âíóòðè öåïî÷êè îòñóòñòâó-

åò (èëè, ñîîòâåòñòâåííî, ñëàáî ïî ñðàâíåíèþ ñ âçèìîäåñòâèåì ñî ñïèíàìè

èç äðóãèõ öåïî÷åê), è, î÷åâèäíî, ðàçâèòàÿ çäåñü òåîðèÿ íåïðèìåíèìà.

4.3 ×èñëåííûé ìåòîä äëÿ îïèñàíèÿ

ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ

äëÿ 16-ñïèíîâîé ñèñòåìû

Â ýòîì ïàðàãðàôå èñïîëüçóåòñÿ òî÷íîå ðåøåíèå íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðè-

îäå (1.37-1.39), â êîòîðîì äëèíà ñïèíîâîé öåïî÷êè N = 16, ïðåäñòàâëåííîå

â âèäå ôîðìàëüíûõ ñóìì ïðîèçâåäåíèé ñïèíîâûõ îïåðàòîðîâ I+i , I
−
i , I

z
i ,

ïðè÷¼ì â êàæäîì ïðîèçâåäåíèè íà ëþáîé ñïèí äåéñòâóåò íå áîëåå îäíî-

ãî îïåðàòîðà , ñ ÷èñëîâûìè êîýôôèöèåíòàìè ïðè íèõ. ßñíî, ÷òî òàêîå

ïðåäñòàâëåíèå åäèíñòâåííî ñ òî÷íîñòüþ äî ïîðÿäêà ñëàãàåìûõ è ìíîæèòå-

ëåé. Çàòåì ðàññ÷èòûâàåòñÿ êîììóòàòîð [H, ρ2] äëÿ ïîäñòàíîâêè â óðàâíåíèå

(3.3) (ñì. ãë. 3), H = Hdz, Hhetero. Êàê óêàçàíî âûøå, âòîðîé ìîìåíò ÌÊ

êîãåðåíòíîñòè ÿâëÿåòñÿ ñóììîé âòîðûõ ìîìåíòîâ, ðàññ÷èòàííûõ îòäåëüíî

äëÿ Hdz è Hhetero. Áîëåå òîãî, òàê êàê ìû ó÷èòûâàåì âçàèìîäåéñòâèå ÿäåð

ôîñôîðà òîëüêî ñ áëèæàéøèì ÿäðîì ôòîðà, ò.å. Hhetero èìååò âèä

Hhetero =
N∑
i=1

3∑
j=1

Hhetero.i,j, Hhetero.i,j = JNNhetero.i,jI
z
i S

z
i,j, (4.7)
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(ãäå JNNhetero.i,j � êîíñòàíòà äèïîëü-äèïîëüíîãî ãåòåðîÿäåðíîãî âçàèìîäåé-

ñòâèÿ ìåæäó ÿäðîì ôòîðà íîìåð i è îäíèì èç òð¼õ (j = 1, 2, 3) ñîñåäíèõ

ñ íèì ÿäåð ôîñôîðà), òî âêëàä Hhetero âî âòîðîé ìîìåíò òàêæå ðàñïà-

äàåòñÿ â ñóììó âêëàäîâ ïî êàæäîìó ÿäðó ôîñôîðà îòäåëüíî, ÷òî òàêæå

èñïîëüçîâàëîñü äëÿ óñêîðåíèÿ âû÷èñëåíèé. Ìîæíî çàìåòèòü, ÷òî â ôîð-

ìóëå (3.3) ïîä çíàêîì ñëåäà (Tr) ñòîèò ïðîèçâåäåíèå ñîïðÿæåííûõ äðóã

äðóãó îïåðàòîðîâ [Hdz, ρn(τ)] è [Hdz, ρ−n(τ)]; åñëè ïîäñòàâèòü â (3.3) çíà-

÷åíèå [Hdz, ρn(τ)], ïðåäñòàâëåííîå â âèäå ôîðìàëüíîé ñóììû A1+A2+ . . .

ñ ïðèâåä¼ííûìè ïîäîáíûìè ñëàãàåìûìè, òî ñëåä, îòëè÷íûé îò íóëÿ, èìå-

þò òîëüêî ñëàãàåìûå âèäà AiA
+
i . Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ýòîò ñëåä ìîæíî ñðàçó

âû÷èñëÿòü êàê
∑
i

TrAiA
+
i . Â ñâîþ î÷åðåäü, îí ñ÷èòàòñÿ ñ ïîìîùüþ (2.7).

4.4 Ñðàâíåíèå òåîðåòè÷åñêèõ ðåçóëüòàòîâ ñ

ýêñïåðèìåíòàëüíûìè, ïîëó÷åííûìè íà

ôòîðàïàòèòå

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò, ÷òî èíòåíñèâíîñòè êîãå-

ðåíòíîñòåé íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå õîðîøî îïèñûâàåòñÿ òåîðèåé

(ñì.ðèñ. 4.1), êðîìå óãëîâ θ = 56° (áëèçêîãî ìàãè÷åñêîìó 54.74°), ïðè êîòî-

ðîì êîãåðåíòíîñòü 2-ãî ïîðÿäêà îòñóòñòâóåò, è 62°, ïðè êîòîðîì ñîãëàñèå ñ

òåîðèåé òàêæå ïëîõîå.

Äëÿ óäîáñòâà ñðàâíåíèÿ òåîðèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè íà ïå-

ðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè ðàñ÷¼òíûå âòîðûå ìîìåíòû (M (2)
2 ) ïåðåñ÷èòàíû

âî âðåìåíà ðåëàêñàöèè trelax ïî ôîðìóëå

trelax =

√
2

M
(2)
2

(4.8)

ò.å. âðåìÿ, çà êîòîðîå èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè 2-ãî ïîðÿäêà â íà-

øåé ïîëóôåíîìåíîëîãè÷åñêîé ìîäåëè (3.28) ñïàäàåò â e ðàç. Ýêñïåðèìåí-
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òàëüíûå äàííûå ïîäîãíàíû ïîä òó æå ìîäåëü (3.28) ìåòîäîì íàèìåíüøèõ

êâàäðàòîâ.

Íà ïåðèîäå ýâîëþöèè ïðè 0 ⩽ θ ⩽ 30° òåîðèÿ òàêæå õîðîøî îïèñûâàåò

ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå (ñì.ðèñ. 4.2), îäíàêî äëÿ äðóãèõ óãëîâ ñîãëà-

ñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì çàìåòíî õóæå. Ïðè÷èíà ýòîãî, âîçìîæíî, àíàëîãè÷íà

óêàçàííîé â ðàçäåëå 3.1 ïðè÷èíå õóäøåãî ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì íà ïå-

ðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè ïî ñðàâíåíèþ ñ ïîäãîòîâèòåëüíûì ïåðèîäîì â

ñëó÷àå îðèåíòàöèè öåïî÷åê âäîëü âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ: ãðóáî ãîâîðÿ,

îòíîñèòåëüíàÿ âåëè÷èíà ïîïðàâîê, âíîñèìûõ ó÷¼òîì âçàèìîäåéñòâèé äàëå-

êèõ ñïèíîâ ñ êîíñòàíòîé ÄÄÂ Dremote, èìååò ïîðÿäîê (Dremote/DNN)
2 (ãäå

DNN � êîíñòàíòà ÄÄÂ áëèæàéøèõ ñîñåäåé) íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå

è (Dremote/DNN) íà ïåðèîäå ýâîëþöèè; ÿñíî, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèè óãëà θ

âòîðîå âûðàæåíèå ïåðåñòà¼ò áûòü ìàëûì ðàíüøå, ÷åì ïåðâîå.

57



|1-3cos2θ|

2
τ

|1-3cos2θ|

2
τ

Ðèñ. 4.1: Äèíàìèêà ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå (ñì.
ðàçäåë 4.4) . Êðèâûå � ôîðìóëû (4.3), (4.4), òî÷êè - ýêñïåðèìåíòàëüíûå
äàííûå. Èç ðàáîòû [24] .
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Ðèñ. 4.2: Âðåìÿ ðåëàêñàöèè (ñì. ðàçäåë 4.4) ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà
2 äëÿ îðèåíòàöèé êðèñòàëëà, ïðè êîòîðûõ öåïî÷êè îáðàçóþò ñ âíåøíèì
ìàãíèòíûì ïîëåì óãîë íå áîëåå 30°. Êðèâûå � ÷èñëåííûé ðàñ÷¼ò ñ ó÷¼òîì
ôëèï-ôëîï ÷àñòè ñ âçàèìîäåéñòâèåì âñåõ ñïèíîâ â 16-ñïèíîâîé öåïî÷êå,
ó÷èòûâàÿ ãåòåðîÿäåðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ (ñì. ðàçäåë 4.3). Òî÷êè - ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûå äàííûå èç ðàáîòû [24].
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Ãëàâà 5

Öåïî÷êè ñ ðàçëè÷íûìè êîíñòàíòàìè

ÄÄÂ áëèæàéøèõ ñîñåäåé

Â ýòîé ãëàâå èçëàãàþòñÿ ðåçóëüòàòû, îïóáëèêîâàííûå â ñòàòüÿõ [25, 26].

Â ïðèðîäå âñòðå÷àþòñÿ âåùåñòâà, ñîäåðæàùèå íåîäíîðîäíûå îäíîìåð-

íûå öåïî÷êè ÿäåðíûõ ñïèíîâ. Íàïðèìåð, â ãàìáåðãèòå Be2BO3OH èìåþòñÿ

çèãçàãîîáðàçíûå öåïî÷êè ãèäðîêñèëüíûõ ïðîòîíîâ [70], êîòîðûå ïðè áîëü-

øèíñòâå îðèåíòàöèé êðèñòàëëà îòíîñèòåëüíî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ

áóäóò àëüòåðíèðîâàííûìè, ò.å. ñ ÷åðåäóþùèìèñÿ êîíñòàíòàìè ÄÄÂ ñîñåä-

íèõ ïàð ñïèíîâ [52]. Òî÷íîå ðåøåíèå äëÿ ÌÊ äèíàìèêè ßÌÐ àëüòåðíèðî-

âàííîé öåïî÷êè è ñîîòâåòñòâóþùåãî îäíîôåðìèîííîãî ñïåêòðà ïîëó÷åíû

â [19, 20].

Â íàñòîÿùåé ãëàâå ðàññìàòðèâàåòñÿ ÌÊ äèíàìèêà ßÌÐ íåîäíîðîäíîé

îäíîìåðíîé öåïî÷êè â ïðèáëèæåíèè âçàèìîäåéñòâèé áëèæàéøèõ ñîñåäåé

[15], â êîòîðîé êîíñòàíòû ÄÄÂ âñåõ ïàð ñîñåäíèõ ñïèíîâ ìîãóò áûòü ðàç-

ëè÷íûìè. Êàê è â îäíîðîäíîì ñëó÷àå, ïðåîáðàçîâàíèå Éîðäàíà-Âèãíåðà

[54] îñòà¼òñÿ âàæíåéøèì ñðåäñòâîì äëÿ èññëåäîâàíèÿ ÌÊ äèíàìèêè â îä-

íîìåðíîé öåïî÷êå. Â ÷àñòíîñòè, ñ åãî ïîìîùüþ óäà¼òñÿ äîêàçàòü, ÷òî ÌÊ

ñïåêòð ßÌÐ â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå ñîñòîèò òîëüêî èç ÌÊ êîãåðåíòíî-

ñòåé ßÌÐ ïîðÿäêîâ 0 è ±2, êàê è â îäíîðîäíîì ñëó÷àå. Îäíàêî ïîëó÷èòü

îäíîôåðìèîííûé ñïåêòð â ÿâíîì âèäå çäåñü íå óäà¼òñÿ.
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5.1 Ôåðìèîííîå ïðåäñòàâëåíèå ìàòðèöû

ïëîòíîñòè íåîäíîðîäíîé îäíîìåðíîé

ñèñòåìû â ÌÊ ýêñïåðèìåíòå ßÌÐ

Â ðåçóëüòàòå óñðåäíåíèÿ ÄÄÂ íåîäíîðîäíîé öåïî÷êè ÿäåðíûõ ñïèíîâ 1/2 â

ñèëüíîì âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå ìíîãîèìïóëüñíîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòüþ

ðåçîíàíñíûõ Â× èìïóëüñîâ [1] ãàìèëüòîíèàí, îïèñûâàþùèé ÌÊ äèíàìèêó,

ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå

H =
1

2

N−1∑
i=1

Di,i+1

(
I+i I

+
i+1 + I−i I

−
i+1

)
, (5.1)

ãäå N � ÷èñëî ñïèíîâ â öåïî÷êå, Di,i+1 � êîíñòàíòà ÄÄÂ ñïèíîâ i è i + 1,

I+i è I−i � ïîâûøàþùèé è ïîíèæàþùèé îïåðàòîðû ñïèíà i. Â äàëüíåéøåì

ìû áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî N íå÷¼òíî. Ñ ïîìîùüþ óíèòàðíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ,

ïåðåâîðà÷èâàþùåãî âñå ÷¼òíûå ñïèíû

U =

(N−1)/2∏
n=1

exp (−iπIx2n) , (5.2)

ãäå Iα2n � ïðîåêöèÿ óãëîâîãî ìîìåíòà ñïèíà ÿäðà 2n íà îñü α (α = x, y, z),

ãàìèëüòîíèàí (5.1) ìîæíî ïðåîáðàçîâàòü âî ôëèï-ôëîï ãàìèëüòîíèàíHff ,

îïðåäåëÿåìûé ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Hff =
1

2

N−1∑
i=1

Di,i+1

(
I+i I

−
i+1 + I+i I

−
i+1

)
. (5.3)

Ïðåîáðàçîâàíèå (5.2) íå òðåáóåòñÿ ðåàëèçîâûâàòü ýêñïåðèìåíòàëüíî; ýòî

ôîðìàëüíûé ïðè¼ì äëÿ òåîðåòè÷åñêîãî ñâåäåíèÿ ýòîé çàäà÷è ê áîëåå ïðî-

ñòîé.

Íà÷àëüíîå óñëîâèå äëÿ ìàòðèöû ïëîòíîñòè σ(0) â çàäà÷å î ÌÊ äèíà-

ìèêå ßÌÐ îïðåäåëÿåòñÿ ðàâíîâåñíîé z-ïîëÿðèçàöèåé âäîëü íàïðàâëåíèÿ

ñèëüíîãî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ ìîæíî
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ñ÷èòàòü, ÷òî íà÷àëüíàÿ ìàòðèöà ïëîòíîñòè åñòü Iz =
∑
k

Izk . Ïîñëå ïðî-

âåäåíèÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ (5.2) íà÷àëüíîå óñëîâèå äëÿ ìàòðèöû ïëîòíîñòè

ïðèíèìàåò âèä

σ(0) = UIzU
+ =

N∑
j=1

(−1)j−1Izj . (5.4)

Äàëåå, êàê è â ñëó÷àå îäíîðîäíîé öåïî÷êè, ìû ïåðåõîäèì îò ñèñòåìû âçà-

èìîäåéñòâóþùèõ ñïèíîâ ê ñèñòåìå íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ôåðìèîíîâ, ñî-

âåðøàÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ Éîðäàíà-Âèãíåðà [54]. Ôåðìèîííûå îïåðàòîðû ci

ïðè ýòîì âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ñïèíîâûå îïåðàòîðû ñëåäóþùèì îáðàçîì:

ci = (−2)i−1Iz1I
z
2 . . . I

z
i−1I

−
i . (5.5)

Èç (5.5) âûòåêàþò ñëåäóþùèå ñîîòíîøåíèÿ:

I−i = (−2)i−1Iz1I
z
2 . . . I

z
i−1ci; I

z
i =

1

2
− cic

+
i , (5.6)

à ôåðìèîííîå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ ôëèï-ôëîï-ãàìèëüòîíèàíàHff èìååò âèä

Hff =
1

2

N−1∑
i=1

Di,i+1(c
+
i ci+1 + c+i+1ci). (5.7)

Äèàãîíàëèçàöèÿ ôëèï-ôëîï ãàìèëüòîíèàíà Hff ïðîâîäèòñÿ óíèòàðíûì

ïðåîáðàçîâàíèåì G = gik, (i, k = 1, 2, . . . , N)

ci =
N∑
k=1

gikβk. (5.8)

Ôëèï-ôëîï ãàìèëüòîíèàí âûðàæàåòñÿ ÷åðåç îïåðàòîðû βk ñëåäóþùèì îá-

ðàçîì:

Hff =
1

2

N∑
k=1

λkβkβ
+
k , (5.9)

à îäíîôåðìèîííûé ñïåêòð µk = λk/2 îñòà¼òñÿ â äàííîì ñëó÷àå íåâû÷èñ-

ëåííûì. Ïîëåçíî òàêæå âûðàæåíèå äëÿ îïåðàòîðîâ

Izi =
∑
k,k′

g∗ikgik′β
+
k βk′ −

1

2
(5.10)
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Ìàòðèöà ïëîòíîñòè σ(τ), îïèñûâàþùàÿ ÌÊ äèíàìèêó ßÌÐ, óäîâëåòâîðÿåò

óðàâíåíèþ Ëèóâèëëÿ [15]:

i
dσ(t)

dt
=

[
1

2

N∑
k=1

λkβ
+
k βk, σ(t)

]
. (5.11)

Ñ ó÷¼òîì (5.4), (5.10) ïîëó÷àåì èç (5.11), ÷òî

σ(t) =
∑
k,k′

exp

(
− i

2
(λk − λk′)t

)
·

·

(
N∑
i−1

(−1)i−1g∗ikgik′

)
β+
k βk′ −

1

2
. (5.12)

5.2 Ñâîéñòâà îäíîôåðìèîííîãî ñïåêòðà â

ÌÊ äèíàìèêå ßÌÐ

Ãàìèëüòîíèàí (5.7) óäîáíî ïåðåïèñàòü â ìàòðè÷íîé ôîðìå [19]:

Hff =
1

2
C+DC, (5.13)

ãäå âåêòîð-ñòðîêà C+ = {c+1 , c+2 , . . . c+N}, à âåêòîð-ñòîëáåö C =

{c1, c2, . . . cN}T , èíäåêñ T îáîçíà÷àåò îïåðàöèþ òðàíñïîíèðîâàíèÿ. Ìàòðèöà

D òð¼õäèàãîíàëüíà:

D =



0 D1,2 0 . . . 0 0

D1,2 0 D2,3 . . . 0 0

0 D2,3 0 . . . 0 0
... ... ... . . . ... 0

0 0 0 . . . 0 DN−1,N

0 0 0 . . . DN−1,N 0


,

Di,i+1 ̸= 0 (5.14)

Äëÿ äàëüíåéøåãî ñóùåñòâåííî, ÷òî äèàãîíàëü ìàòðèöû (5.14) ñîñòîèò èç

íóëåé. Îáîçíà÷èì ñîáñòâåííûé âåêòîð ìàòðèöû 1
2D, ñîîòâåòñòâóþùèé ñîá-

ñòâåííîìó ÷èñëó µk =
1
2λk, ÷åðåç gk = {g1k, g2k, . . . , gNk}. Äëÿ äàëüíåéøèõ
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âû÷èñëåíèé ïîòðåáóþòñÿ ñëåäóþùèå óòâåðæäåíèÿ, êîòîðûå âåðíû äëÿ âñåõ

âåùåñòâåííûõ ìàòðèö âèäà (5.14):

1. Ñîáñòâåííûå ÷èñëà ìàòðèöû 1
2D íåâûðîæäåíû.

2. Åñëè µk � ñîáñòâåííîå ÷èñëî 1
2D, òî −µk � òîæå ñîáñòâåííîå ÷èñëî

1
2D.

3. Åñëè gk = {g1k, g2k, g3k, . . . , gNk} � ñîáñòâåííûé âåê-

òîð 1
2D, ñîîòâåòñòâóþùèé ñîáñòâåííîìó çíà÷åíèþ µk, òî

{g1k,−g2k, g3k, . . . , (−1)N−1gNk} � òàêæå ñîáñòâåííûé âåêòîð 1
2D,

ñîîòâåòñòâóþùèé ñîáñòâåííîìó çíà÷åíèþ −µk.

Â äàëüíåéøåì áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî gk âûáðàíû íîðìèðîâàííûìè, è äëÿ

âñåõ k {g1k,−g2k, g3k, . . . , (−1)N−1gNk} = gN+1−k. Ýòî âñåãäà âîçìîæíî ïðè

óêàçàííûõ âûøå óñëîâèÿõ.

5.3 Ñòðóêòóðà ÌÊ ñïåêòðà ßÌÐ

íåîäíîðîäíîé îäíîìåðíîé öåïî÷êè

Èçâåñòíî [18, 16], ÷òî ÌÊ ñïåêòð ßÌÐ îäíîðîäíîé îäíîìåðíîé öåïî÷êè â

ïðèáëèæåíèè âçàèìîäåéñòâèé áëèæàéøèõ ñîñåäåé ñîñòîèò èç òð¼õ ëèíèé,

ñîîòâåòñòâóþùèõ ÌÊ êîãåðåíòíîñòÿì ïîðÿäêîâ 0 è ±2. Ìû ïîêàæåì, ÷òî

òàêàÿ ñòðóêòóðà ÌÊ ñïåêòðà ßÌÐ ñîõðàíÿåòñÿ è â ïðîèçâîëüíîé íåîäíî-

ðîäíîé öåïî÷êå â ïðèáëèæåíèè âçàèìîäåéñòâèé áëèæàéøèõ ñîñåäåé.

Òàêàÿ ñòðóêòóðà ÌÊ ñïåêòðà ßÌÐ îïðåäåëÿåòñÿ äâóìÿ ôàêòîðàìè. Âî-

ïåðâûõ, íà÷àëüíàÿ ìàòðèöà ïëîòíîñòè ñïèíîâîé ñèñòåìû âñåãäà îïðåäåëÿ-

åòñÿ îïåðàòîðîì Iz. Âî-âòîðûõ, ÌÊ äèíàìèêà ßÌÐ â ðàññìàòðèâàåìîì

ñëó÷àå îïèñûâàåòñÿ ñèñòåìîé íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ôåðìèîíîâ, ïîëó÷àå-

ìûõ ñ ïîìîùüþ ïðåîáðàçîâàíèÿ Éîðäàíà-Âèãíåðà [54] èç ñèñòåìû âçàèìî-

äåéñòâóþùèõ ÿäåðíûõ ñïèíîâ.
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Ñîãëàñíî ôîðìóëå (5.10) îïåðàòîð Iz ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí êàê ëè-

íåéíàÿ êîìáèíàöèÿ äâóõôåðìèîííûõ ÷ëåíîâ. Ýòî ñâîéñòâî ñîõðàíÿåòñÿ

â ïðîöåññå ýâîëþöèè ñèñòåìû, ïîñêîëüêó ôåðìèîíû íå âçàèìîäåéñòâóþò

ìåæäó ñîáîé. Ñ ïîìîùüþ ôîðìóë (5.6), (5.8) ìîæíî óñòàíîâèòü, ÷òî êàæ-

äûé òàêîé ÷ëåí ñîäåðæèò îäèí ïîâûøàþùèé è îäèí ïîíèæàþùèé îïåðà-

òîð. Ïðè âûïîëíåíèè îáðàòíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ (5.2) èç òàêèõ ÷ëåíîâ âîç-

íèêàþò ÷ëåíû, ñîäåðæàùèå ëèáî îäèí ïîâûøàþùèé è îäèí ïîíèæàþùèé

îïåðàòîð, ëèáî äâà ïîâûøàþùèõ, ëèáî äâà ïîíèæàþùèõ îïåðàòîðà. Îò-

ñþäà ñëåäóåò, ÷òî â ÌÊ äèíàìèêå ßÌÐ íåîäíîðîäíûõ îäíîìåðíûõ ñèñòåì

âîçíèêàþò òîëüêî ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêîâ 0, 2 è −2. Áîëåå ïîäðîáíûå

âûêëàäêè, ïðèâîäÿùèå ê ýòèì ðåçóëüòàòàì, äàíû â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.

5.4 Ýâîëþöèÿ èíòåíñèâíîñòåé ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ â íåîäíîðîäíûõ

îäíîìåðíûõ öåïî÷êàõ

Ñ ó÷¼òîì ôîðìóë (5.6) è (5.8) ïåðåïèøåì âûðàæåíèå äëÿ ìàòðèöû ïëîò-

íîñòè σ(t) ñëåäóþùèì îáðàçîì:

σ(t) =
∑
k,k′

exp(−i(µk − µk′)t)

(
N∑
i=1

(−1)i−1g∗ikgik′

)
·

·
∑
l,l′

(−2)l+l′−2g∗lkgl′k′I
z
1I

z
2 . . . I

z
l−1I

+
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

−
l′ . (5.15)

Ðàññìîòðèì ñóììó â (5.15)
N∑
i=1

(−1)i−1g∗ikgik′. Ñîãëàñíî ïðåäïîëîæåíèþ èç

ðàçä. 5.2, {g1k′,−g2k′, g3k′, . . . , (−1)N−1gNk′} = gN+1−k′. Ïîýòîìó

N∑
i=1

(−1)i−1g∗ikgik′ =
N∑
i=1

g∗ikgi,N+1−k′. (5.16)

Ýòà ñóììà îòëè÷íà îò íóëÿ òîãäà è òîëüêî òîãäà, êîãäà k = N + 1 − k′.

Ñîãëàñíî ïðåäïîëîæåíèþ èç ðàçä. 5.2, µk = −µN+1−k. Ïîýòîìó ôîðìóëó
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(5.15) ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäå (N � íå÷¼òíî):

σ(t) =
∑
k

exp(−2iµkt)
∑
l,l′

(−2)l+l′−2g∗lkgl′,N+1−k·

· Iz1Iz2 . . . Izl−1I
+
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

−
l′ −

1

2
. (5.17)

Ïðîâîäÿ ïðåîáðàçîâàíèå, îáðàòíîå (5.2), ïîëó÷èì

σ(t) = U+σ(t)U = σ0(t) + σ2(t) + σ−2(t), (5.18)

ãäå

σ0(t) = −
∑
k

exp(−2iµkt)

 ∑
l=1,3,...
l′=1,3,...

(−1)
l+l′
2 (−2)l+l′−2g∗lkgl′,N+1−k·

· Iz1Iz2 . . . Izl−1I
+
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

−
l′ −

∑
l=2,4,...
l′=2,4,...

(−1)
l+l′
2 (−2)l+l′−2g∗lkgl′,N+1−k·

·Iz1Iz2 . . . Izl−1I
−
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

+
l′

)
− 1

2
, (5.19)

σ2(t) =
∑
k

exp(−2iµkt)
∑

l=1,3,...
l′=2,4,...

(−1)
l+l′+1

2 (−2)l+l′−2g∗lkgl′,N+1−k·

· Iz1Iz2 . . . Izl−1I
+
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

+
l′ , (5.20)

σ−2(t) =
∑
k

exp(−2iµkt)
∑

l=2,4,...
l′=1,3,...

(−1)
l+l′+1

2 (−2)l+l′−2g∗lkgl′,N+1−k·

· Iz1Iz2 . . . Izl−1I
−
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

−
l′ . (5.21)

Â ôîðìóëàõ (5.19)-(5.21) σn(t) (n = 0,±2) îòâåòñòâåííà çà ÌÊ êîãå-

ðåíòíîñòü ïîðÿäêà n. ÌÊ ñïåêòð ßÌÐ ñîñòîèò èç òð¼õ ëèíèé ýòèõ ÌÊ

êîãåðåíòíîñòåé â ñîîòâåòñòâèè ñ ðåçóëüòàòàìè ðàçä. 5.3.
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Èíòåíñèâíîñòü ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêîâ ±2 îïðåäåëÿåòñÿ ïî ôîð-

ìóëå

J±2(t) = Tr (σ2(t)σ−2(t)) =
∑
k,k′

exp(−2it(µk + µk′))
∑

l=1,3,...
l′=2,4,...

(−1)
l+l′+1

2

∑
l=2,4,...

l
′
=1,3,...

(−1)
l+l

′
+1

2 (−2)l+l′−2 · (−2)l+l
′−2g∗lkgl′,N+1−kg

∗
lk′
g
l
′
,N+1−k′

·

· Tr
(
Iz1I

z
2 . . . I

z
l−1I

+
l I

z
1I

z
2 . . . I

z
l′−1I

+
l′ I

z
1I

z
2 . . . I

z
l−1

I−
l
Iz1I

z
2 . . . I

z

l
′−1

I−
l
′

)
. (5.22)

Ñëåä â (5.22) îòëè÷åí îò íóëÿ, òîëüêî åñëè l = l
′
è l′ = l. Èñïîëüçóÿ

ýòî, ìîæíî ïåðåïèñàòü (5.22) â âèäå

J±2(t) = 2N−2
∑
k,k′

exp(−2it(µk+µk′))·

 ∑
l=1,3,...

g∗lkgl,N+1−k′

∑
l′=2,4,...

g∗l′k′gl′,N+1−k

 .

(5.23)

Ïåðåõîäÿ ê íîðìèðîâàííûì ÌÊ êîãåðåíòíîñòÿì [18], ïîëó÷àåì

J±2(t) =
Tr(σ2(t)σ−2(t))

Tr(Iz
2)

=
1

N

∑
k,k′

exp(−2it(µk + µk′))·

·

 ∑
l=1,3,...

g∗lkgl,N+1−k′

∑
l′=2,4,...

g∗l′k′gl′,N+1−k

 . (5.24)

Âû÷èñëèì ñóììû, âõîäÿùèå â (5.24), ïîëüçóÿñü òîæäåñòâîì (5.16):

∑
l=1,3,...

g∗lkgl,N+1−k′ =
1

2

N∑
l=1

(
1− (−1)l

)
g∗lkgl,N+1−k′ =

=
1

2

N∑
l=1

g∗lkgl,N+1−k′ −
1

2

N∑
l=1

g∗lkglk′. (5.25)

Ïîëüçóÿñü îðòîíîðìèðîâàííîñòüþ ñèñòåìû âåêòîðîâ gk, ïîëó÷àåì èç (5.25)∑
l=1,3,...

g∗lkgl,N+1−k′ =
1

2
δk,N+1−k′ −

1

2
δkk′, (5.26)
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ãäå δkk′ � ñèìâîë Êðîíåêåðà. Àíàëîãè÷íî∑
l′=2,4,...

g∗l′k′gl′,N+1−k =
1

2
δkk′ +

1

2
δk,N+1−k′. (5.27)

Ïåðåìíîæàÿ (5.26) è (5.27), ïîëó÷àåì∑
l=1,3,...

g∗lkgl,N+1−k′

∑
l′=2,4,...

g∗l′k′gl′,N+1−k =

=
1

4
(δk,N+1−k′ − δkk′) . (5.28)

Ïîäñòàâëÿÿ (5.28) â âûðàæåíèå äëÿ ÌÊ êîãåðåíòíîñòè ïîðÿäêà ±2 (5.24),

ïîëó÷àåì:

J±2(t) =
1

4N

∑
k,k′

exp(−2it(µk + µk′))·

· (δk,N+1−k′ − δkk′) =
1

4N

∑
k

(1− exp(−4itµk)) =

=
1

4N

∑
k

(1− cos(4tµk)) +
i

4N

∑
k

sin(4tµk) =
1

2N

∑
k

sin2(2µkt). (5.29)

Ñóììà
∑
k

sin(4tµk) â (5.29) ðàâíà íóëþ â ñèëó óòâåðæäåíèÿ 2 ðàçä. 5.2.

Ñóììà èíòåíñèâíîñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ñîõðàíÿåòñÿ â ïðîöåññå ýâîëþ-

öèè ñèñòåìû [18]:

J0(t) + J2(t) + J−2(t) = 1. (5.30)

Ó÷èòûâàÿ, ÷òî J2(t) = J−2(t), ïîëó÷àåì èç (5.30), ÷òî

J0(t) = 1− 1

N

∑
k

sin2(2µkt) =
1

N

∑
k

cos2(2µkt). (5.31)

Â îäíîðîäíîì ñëó÷àå îäíîôåðìèîííûé ñïåêòð îïðåäåëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå

[18]:

µk = D cos k (Di,i+1 = D, i = 1, . . . , N − 1) (5.32)

Ïîäñòàâëÿÿ (5.32) â ôîðìóëû (5.29), (5.31), ìîæíî óáåäèòüñÿ, ÷òî îíè ñî-

ãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ïðåäûäóùèõ ðàáîò. Â çèãçàãîîáðàçíîé öåïî÷êå
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Ðèñ. 5.1: Ýâîëþöèÿ èíòåíñèâíîñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ïîðÿäêà 0 è ±2 â
ìîíîêðèñòàëëå ãàìáåðãèòà, âû÷èñëåííàÿ ïî ôîðìóëàì (5.29), (5.31). Óãîë
ìåæäó âíåøíèì ìàãíèòíûì ïîëåì è çâåíîì öåïî÷êè θ = 15°; êîíñòàíòû
ÄÄÂ D1,2 = 42, 6 · 103 ñ−1 è D2,3 = 72, 7 · 103 ñ−1.

ïðîòîíîâ â ãàìáåðãèòå [52, 71], ïðè óãëå ìåæäó âíåøíèì ìàãíèòíûì ïî-

ëåì è çâåíîì öåïî÷êè θ = 15° êîíñòàíòû ÄÄÂ áëèæàéøèõ ñîñåäåé ðàâíû

D1,2 = 42, 6 · 103 ñ−1 è D2,3 = 72, 7 · 103 ñ−1. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷¼òà èíòåíñèâíî-

ñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ ïî ôîðìóëàì (5.29), (5.31) ïðåäñòàâëåíû íà

ðèñ. 5.1. Êàê è â îäíîðîäíîé öåïî÷êå, ïðîöåññ ýâîëþöèè ÌÊ êîãåðåíòíî-

ñòåé ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê ïðîöåññ îáìåíà ìåæäó ÌÊ êîãåðåíòíîñòÿìè

ïîðÿäêà 0 è ïîðÿäêîâ ±2.

Íà ðèñ.5.2 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî àíàëèçà ýâîëþöèè èí-

òåíñèâíîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ïîðÿäêîâ 0 è ±2 â ÷åòûð¼õñïèíîâîé ñè-

ñòåìå c êîíñòàíòàìè ÄÄÂ áëèæàéøèõ ñîñåäåé D1,2 = 2π · 6096 ñ−1, D2,3 =

2π · 4444 ñ−1, D3,4 = 2π · 3339 ñ−1. Ýòîò ïðèìåð ìîæíî îáîáùèòü íà ìíîãîñ-

ïèíîâûå ñèñòåìû, ñîäåðæàùèå äâàæäû àëüòåðíèðîâàííûå öåïî÷êè.
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Ðèñ. 5.2: Ýâîëþöèÿ èíòåíñèâíîñòåé ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ïîðÿäêà 0 è ±2 â
÷åòûð¼õñïèíîâîé ñèñòåìå c êîíñòàíòàìè ÄÄÂ D1,2 = 2π · 6096 ñ−1, D2,3 =
2π · 4444 ñ−1, D3,4 = 2π · 3339 ñ−1. Âû÷èñëåíèÿ ïðîâîäèëèñü ïî ôîðìóëàì
(5.29), (5.31).
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Çàêëþ÷åíèå

Â äèññåðòàöèè ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå äèíàìèêè è ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãå-

ðåíòíîñòåé ßÌÐ â îäíîìåðíûõ îäíîðîäíûõ öåïî÷êàõ íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé

ýâîëþöèè ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ. Ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå äëÿ

äèíàìèêè ñèñòåìû äëÿ öåïî÷åê ïðîèçâîëüíîé äëèíû. Òàêæå ïîêàçàíî, ÷òî

ÌÊ êîãåðåíòíîñòü 0-ãî ïîðÿäêà íå ñïàäàåò äî íóëÿ íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé

ýâîëþöèè, è íàéäåíî å¼ ñòàöèîíàðíîå çíà÷åíèå. Ðàçâèòà ïîëóôåíîìåíîëî-

ãè÷åñêàÿ òåîðèÿ ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé íóëåâîãî è âòîðîãî ïîðÿä-

êîâ, íà îñíîâå àíàëèòè÷åñêè ðàññ÷èòàííûõ âòîðûõ ìîìåíòîâ ôîðì ëèíèé

ýòèõ ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ, è ñòàöèîíàðíîãî çíà÷åíèÿ ÌÊ êîãåðåíòíî-

ñòè 0-ãî ïîðÿäêà.

Òàêæå èññëåäîâàíû îðèåíòàöèîííûå çàâèñèìîñòè äèíàìèêè è ðåëàêñà-

öèè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ, êàê ÷èñëåííî, òàê è àíàëèòè÷åñêè (íî âî âòî-

ðîì ñëó÷àå áåç ó÷¼òà ãåòåðîÿäåðíîãî âàçèìîäåéñòâèÿ). Åñëè ïðåíåáðå÷ü ãå-

òåðîÿäåðíûì âçàèìîäåéñòâèåì, òî äèíàìèêà ñèñòåìû ïðè ðàçëè÷íûõ îðè-

åíòàöèÿõ îòëè÷àåòñÿ òîëüêî ìàñøòàáîì âðåìåíè (êðîìå óãëà ìåæäó öåïî÷-

êîé è ïîëåì, áëèçêîãî ê ìàãè÷åñêîìó, êîãäà ìàëû âçàèìîäåéñòâèÿ âíóòðè

öåïî÷åê). Åñëè æå ó÷èòûâàòü ãåòåðîÿäåðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ (â êðèñòàëëå

ôòîðàïàòèòà) íà ïåðèîäå ñâîáîäíîé ýâîëþöèè, òî ïðåäûäóùåå óòâåðæäå-

íèå âûïîëíÿåòñÿ òîëüêî äëÿ ìàëûõ óãëîâ (ìåíüøå ïðèáëèçèòåëüíî 30°)

ìåæäó öåïî÷êîé è ïîëåì.

Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðàçâèòûõ àíàëèòè÷åñêèõ è ÷èñëåííûõ ïîäõîäîâ

ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî äèíàìèêå è ðåëàêñàöèè ÌÊ êîãåðåíò-

íîñòåé ßÌÐ äëÿ ìîíîêðèñòàëëà ôòîðèñòîãî àïàòèòà è ïîëó÷åíî õîðîøåå
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ñîãëàñèå òåîðåòè÷åñêèõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Ïðîâåäåíî òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå äèíàìèêè íà ïîäãîòîâèòåëüíîì

ïåðèîäå ÌÊ ýêñïåðèìåíòà ßÌÐ â íåîäíîðîäíûõ ñïèíîâûõ öåïî÷êàõ ñ ïðî-

èçâîëüíûìè êîíñòàíòàìè âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Ïîêàçàíî,

÷òî, êàê è â îäíîðîäíûõ öåïî÷êàõ, çäåñü âîçíèêàþò ÌÊ êîãåðåíòíîñòè

òîëüêî ïîðÿäêîâ 0 è ±2. Ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå èíòåíñèâ-

íîñòè ÌÊ êîãåðåíòíîñòåé ñèñòåìû íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ïåðèîäå ÷åðåç å¼

îäíîôåðìèîííûé ñïåêòð.

72



Ñïèñîê ïóáëèêàöèé ïî òåìå

äèññåðòàöèè

1. G. A. Bochkin, E. B. Fel'dman, and S. G. Vasil'ev. Relaxation of multiple

quantum NMR coherences in quasi-one-dimensional spin systems. Z.

Phys. Chem., 231(3):513�525, 2017.

2. G.A. Bochkin, E.B. Fel'dman, S.G. Vasil'ev, and V.I. Volkov. Dipolar

relaxation of multiple quantum NMR coherences in one-dimensional

systems. Chem. Phys. Lett., 680:56 � 60, 2017.

3. Ã.À. Áî÷êèí, Ñ.Ã.Âàñèëüåâ, È.Ä.Ëàçàðåâ, Ý.Á.Ôåëüäìàí. Âòîðûå ìî-

ìåíòû ôîðìû ëèíèé ìíîãîêâàíòîâûõ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ â îäíî-

ìåðíûõ ñèñòåìàõ. ÆÝÒÔ, 154(3):621, 2018.

4. G.A. Bochkin, E.B. Fel'dman, I.D. Lazarev, A.A. Samoilenko, and S.G.

Vasil'ev. Orientational dependencies of dynamics and relaxation of

multiple quantum NMR coherences in one-dimensional systems. Journal

of Magnetic Resonance, 301:10 � 18, 2019.

5. G. A. Bochkin, E. B. Fel'dman, and S. G. Vasil'ev. Theoretical analysis of

multiple quantum nmr dynamics in one-dimensional inhomogeneous spin

systems (s = 1/2). Applied Magnetic Resonance, 53:1439 � 1448, 2022.

6. G.A. Bochkin, E.B. Fel'dman, D.P. Kiryukhin, P.P. Kushch, and S.G.

Vasil'ev. 1H multiple quantum NMR in alternating quasi-one-dimensional

spin chains of hambergite. Journal of Magnetic Resonance, 350:107415,

2023.

73



Áëàãîäàðíîñòè

Àâòîð äèññåðòàöèè âûðàæàåò áëàãîäàðíîñòü ñâîåìó íàó÷íîìó ðóêîâîäèòå-

ëþ Ýäóàðäó Áåíüÿìèíîâè÷ó Ôåëüäìàíó, Ñåðãåþ Ãåííàäèåâè÷ó Âàñèëüåâó

çà ïðîâåäåíèå ýêñïåðèìåíòîâ, è âñåìó êîëëåêòèâó ëàáîðàòîðèè ñïèíîâîé

äèíàìèêè è ñïèíîâîãî êîìïüþòèíãà.

Ðàáîòû, íà êîòîðûõ îñíîâàíà íàñòîÿùàÿ äèññåðòàöèÿ, âûïîëíåíû â

ðàìêàõ ãîñ. çàäàíèÿ (íîìåð ãîñ. ðåãèñòðàöèè AAAA-A19-119071190017-7), à

òàêæå ïîääåðæàíû ãðàíòîì Ìèíîáðíàóêè Ðîññèè �075-15-2020-779 è ãðàí-

òàìè ÐÔÔÈ ��16-03-00056, 19-32-80004 è 20-03-00147.

74



Ëèòåðàòóðà

1. Multiple-quantum dynamics in solid state NMR / J. Baum, M. Munowitz,

A. N. Garroway, A. Pines // J. Chem. Phys. � 1985. � Vol. 83, no. 5. �

P. 2015�2025.

2. Baum, J. NMR studies of clustering in solids / J. Baum, A. Pines // J.

Am. Chem. Soc. � 1986. �Vol. 108, no. 24. � P. 7447�7454.

3. Multiple-Quantum NMR Study of Clustering in Hydrogenated Amorphous

Silicon / J. Baum, K. K. Gleason, A. Pines, A. N. Garroway, J. A. Reimer //

Phys. Rev. Lett. � 1986. �Vol. 56. � P. 1377�1380.

4. Nielsen, M. A. Quantum Computation and Quantum Information / M. A.

Nielsen, I. L. Chuang. � [S. l.] : Cambridge University Press, 2000.

5. Krojanski, H. G. Scaling of Decoherence in Wide NMR Quantum

Registers / H. G. Krojanski, D. Suter // Phys. Rev. Lett. � 2004. �

Vol. 93. � P. 090501.

6. Decay of highly correlated spin states in a dipolar-coupled solid: NMR

study of CaF2 / H. Cho, P. Cappellaro, D. G. Cory, Ch. Ramanathan //

Phys. Rev. B. � 2006. �Dec. �Vol. 74. � P. 224434.

7. Lacelle, S. Multiple quantum nuclear magnetic resonance of solids: A

cautionary note for data analysis and interpretation / S. Lacelle, S.-J.

Hwang, B. C. Gerstein // The Journal of Chemical Physics. � 1993. �

Vol. 99, no. 11. � P. 8407�8413.

75

https://doi.org/10.1063/1.449344
https://doi.org/10.1021/ja00284a001
https://doi.org/10.1021/ja00284a001
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.56.1377
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.93.090501
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.74.224434
https://doi.org/10.1063/1.465616


8. Nuclear magnetic resonance polarization and coherence echoes in static and

rotating solids / M. Tomaselli, S. Hediger, D. Suter, R. R. Ernst // The

Journal of Chemical Physics. � 1996. �Vol. 105, no. 24. � P. 10672�10681.

9. Doronin, S. I. Line shapes of multiple quantum NMR coherences in one-

dimensional quantum spin chains in solids / S. I. Doronin, E. B. Fel'dman,

I. I. Maksimov // J. Magn. Reson. � 2004. �Vol. 171. � P. 37�42.

10. Kaur, G. Decay of spin coherences in one-dimensional spin systems /

G. Kaur, A. Ajoy, P. Cappellaro // New J. Phys. � 2013. �Vol. 15, no. 9. �

P. 093035.

11. Dipolar Relaxation of Multiple Quantum NMR Coherences as a Model

of Decoherence of Many-Qubit Coherent Clusters / G. A. Bochkin, E. B.

Fel'dman, S. G. Vasil'ev, V. I. Volkov // Appl. Magn. Reson. � 2018. �

Jan. �Vol. 49, no. 1. � P. 25�34.

12. Cho, G. Multiple-quantum NMR dynamics in the quasi-one-dimensional

distribution of protons in hydroxyapatite / G. Cho, J. P. Yesinowski //

Chem. Phys. Lett. � 1993. �Vol. 205, no. 1. � P. 1 � 5.

13. Cho, G. 1H and 19F Multiple-Quantum NMR Dynamics in Quasi-One-

Dimensional Spin Clusters in Apatites / G. Cho, J. P. Yesinowski // J.

Phys. Chem. � 1996. �Vol. 100, no. 39. � P. 15716�15725.

14. Goldman, M. Spin Temperature and Nuclear Magnetic Resonance in

Solids. �Oxford : Clarendon, 1970.

15. Abragam, A. The Principles of Nuclear Magnetism. �Oxford : Clarendon,

1961.

16. Fel'dman, E. B. Multiple quantum NMR spin dynamics in one-dimensional

quantum spin chains / E. B. Fel'dman, S. Lacelle // Chem. Phys. Lett. �

1996. �Vol. 253, no. 27. � P. 27.

76

https://doi.org/10.1063/1.472875
https://doi.org/10.1063/1.472875
https://doi.org/10.1007/s00723-017-0925-6
https://doi.org/http://dx.doi.org/10.1016/0009-2614(93)85157-J
https://doi.org/10.1021/jp9614815
https://doi.org/10.1021/jp9614815


17. Fel'dman, E. B. Multiple quantum nuclear magnetic resonance in one-

dimensional quantum spin chains / E. B. Fel'dman, S. Lacelle // J. Chem.

Phys. � 1997. �Vol. 107, no. 18. � P. 7067�7084.

18. Doronin, S. I. Multiple-quantum dynamics of one-dimensional nuclear spin

systems in solids / S. I. Doronin, I. I. Maksimov, E. B. Fel'dman // J. Exp.

Theor. Phys. � 2000. �Vol. 91, no. 3. � P. 597�609.

19. Fel'dman, E. B. Exact results on spin dynamics and multiple quantum

NMR dynamics in alternating spin-1/2 chains with XY Hamiltonian at high

temperatures / E. B. Fel'dman, M. G. Rudavets // Journal of Experimental

and Theoretical Physics Letters. � 2005. � Jan. � Vol. 81, no. 2. � P. 47�

52.

20. Kuznetsova, E. I. Exact solutions in the dynamics of alternating open chains

of spins s = 1/2 with the XY Hamiltonian and their application to problems

of multiple-quantum dynamics and quantum information theory / E. I.

Kuznetsova, �E B. Fel'dman // Journal of Experimental and Theoretical

Physics. � 2006. � Jun. �Vol. 102, no. 6. � P. 882�893.

21. Bochkin, G. A. Relaxation of Multiple Quantum NMR Coherences in

Quasi-One-Dimensional Spin Systems / G. A. Bochkin, E. B. Fel'dman,

S. G. Vasil'ev // Z. Phys. Chem. � 2017. �Vol. 231, no. 3. � P. 513�525.

22. Dipolar relaxation of multiple quantum NMR coherences in one-

dimensional systems / G.A. Bochkin, E.B. Fel'dman, S.G. Vasil'ev, V.I.

Volkov // Chem. Phys. Lett. � 2017. �Vol. 680. � P. 56 � 60.

23. Âòîðûå ìîìåíòû ôîðìû ëèíèé ìíîãîêâàíòîâûõ êîãåðåíòíîñòåé ßÌÐ

â îäíîìåðíûõ ñèñòåìàõ / Ã.À. Áî÷êèí, Ñ.Ã. Âàñèëüåâ, È.Ä. Ëàçàðåâ,

Ý.Á. Ôåëüäìàí // ÆÝÒÔ.� 2018. � Ò. 154, � 3. �Ñ. 621�628.

24. Orientational dependencies of dynamics and relaxation of multiple quantum

NMR coherences in one-dimensional systems / G.A. Bochkin, E.B.

77

https://doi.org/10.1134/1.1887913
https://doi.org/10.1134/1.1887913
https://doi.org/10.1134/S1063776106060021
https://doi.org/10.1134/S1063776106060021
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.cplett.2017.05.022
https://doi.org/10.1134/S0044451018090171


Fel'dman, I.D. Lazarev, A.A. Samoilenko, S.G. Vasil'ev // Journal of

Magnetic Resonance. � 2019. �Vol. 301. � P. 10 � 18.

25. Bochkin, G. A. Theoretical Analysis of Multiple Quantum NMR Dynamics

in One-Dimensional Inhomogeneous Spin Systems (s = 1/2) / G. A.

Bochkin, E. B. Fel'dman, S. G. Vasil'ev // Applied Magnetic Resonance. �

2022. �May.

26. 1H multiple quantum NMR in alternating quasi-one-dimensional spin

chains of hambergite / G.A. Bochkin, E.B. Fel'dman, D.P. Kiryukhin, P.P.

Kushch, S.G. Vasil'ev // Journal of Magnetic Resonance. � 2023. � Vol.

350. � P. 107415.

27. Munowitz, M. Multiple-Quantum Nuclear Magnetic Resonance

Spectroscopy / M. Munowitz, A. Pines // Science. � 1986. � Vol.

233, no. 4763. � P. 525�531.

28. Ë.Ä.Ëàíäàó. Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà (íåðåëÿòèâèñòñêàÿ òåîðèÿ) /

Ë.Ä.Ëàíäàó, Å.Ì.Ëèôøèö. �Ìîñêâà : Íàóêà, 1989.

29. Warren, W. S. Theory of selective excitation of multiple-quantum

transitions / W. S. Warren, D. P. Weitekamp, A. Pines // The Journal

of Chemical Physics. � 1980. �Vol. 73, no. 5. � P. 2084�2099.

30. Bodenhausen, G. Multiple-quantum NMR // Progress in Nuclear Magnetic

Resonance Spectroscopy. � 1980. � Jan. �Vol. 14, no. 3. � P. 137�173.

31. Burnell, E.E. NMR as a tool in the investigation of fundamental problems

in ordered liquids / E.E. Burnell, C.A. de Lange // Solid State Nuclear

Magnetic Resonance. � 2005. �Vol. 28, no. 2. � P. 73�90.

32. Bax, A. Investigation of 13C-13C long-range couplings in natural-abundance

samples / A. Bax, R. Freeman, S. P. Kempsell // Journal of Magnetic

Resonance. � 1980. �Nov. �Vol. 41, no. 2. � P. 349�353.

78

https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.jmr.2019.02.004
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.jmr.2019.02.004
https://doi.org/10.1007/s00723-022-01474-y
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.jmr.2023.107415
https://doi.org/10.1126/science.233.4763.525
https://doi.org/10.1063/1.440403
https://doi.org/10.1063/1.440403
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.ssnmr.2005.09.004
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.ssnmr.2005.09.004


33. High-resolution NMR spectra in inhomogeneous magnetic �elds:

application of total spin coherence transfer echoes / D. P. Weitekamp, J. R.

Garbow, J. B. Murdoch, A. Pines // Journal of the American Chemical

Society. � 1981. � Jun. �Vol. 103, no. 12. � P. 3578�3579.

34. Garbow, J. R. Total spin coherence transfer echo spectroscopy / J. R.

Garbow, D. P. Weitekamp, A. Pines // The Journal of Chemical Physics. �

1983. �Vol. 79, no. 11. � P. 5301�5310.

35. Schneider, H. Negative time development of a nuclear spin system /

H. Schneider, H. Schmiedel // Physics Letters A. � 1969. �Vol. 30, no. 5. �

P. 298�299.

36. Rhim, W.-K. Violation of the Spin-Temperature Hypothesis / W.-K. Rhim,

A. Pines, J. S. Waugh // Phys. Rev. Lett. � 1970. � Jul. � Vol. 25. �

P. 218�220.

37. Hughes, C. E. Spin counting // Progress in Nuclear Magnetic Resonance

Spectroscopy. � 2004. �Vol. 45, no. 3. � P. 301�313.

38. Probing the 1H spin distribution in hybrid organic-inorganic gels by

multiple-quantum NMR spectroscopy / S.G. Vasil'ev, V.I. Volkov, E.A.

Tatarinova, A.M. Muzafarov, N.A. Sipyagina, S.A. Lermontov // Journal

of Non-Crystalline Solids. � 2018. �Vol. 489. � P. 6�15.

39. Avilova, I. A. Investigation of Multiple-Quantum NMR Coherence Growth

and Intensity Pro�le in Silsesquioxanes / I. A. Avilova, A. V. Chernyak,

S. G. Vasil'ev // Applied Magnetic Resonance. � 2019. � Dec. � Vol. 50,

no. 12. � P. 1419�1428.

40. Multiple quantum NMR dynamics of spin-12 carrying molecules of a gas in

nanopores / S. I. Doronin, A. V. Fedorova, E. B. Fel'dman, A. I. Zenchuk //

The Journal of Chemical Physics. � 2009. �Vol. 131, no. 10. � P. 104109.

79

https://doi.org/10.1021/ja00402a057
https://doi.org/10.1021/ja00402a057
https://doi.org/10.1063/1.445692
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/0375-9601(69)91005-6
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.25.218
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.pnmrs.2004.08.002
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.pnmrs.2004.08.002
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.jnoncrysol.2018.03.014
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.jnoncrysol.2018.03.014
https://doi.org/10.1007/s00723-019-01159-z
https://doi.org/10.1063/1.3231692


41. Doronin, S. I. Multiple quantum spin dynamics of entanglement // Phys.

Rev. A. � 2003. �Nov. �Vol. 68. � P. 052306.

42. Furman, G. B. Multiple quantum NMR and entanglement dynamics in

dipolar coupling spin systems / G. B. Furman, V. M. Meerovich, V. L.

Sokolovsky // Phys. Rev. A. � 2008. �Oct. �Vol. 78. � P. 042301.

43. Furman, G. B. Nuclear polarization and entanglement in spin systems /

G. B. Furman, V. M. Meerovich, V. L. Sokolovsky // Quantum Information

Processing. � 2009. �Aug. �Vol. 8, no. 4. � P. 283�291.

44. T�oth, G. Quantum metrology from a quantum information science

perspective / G. T�oth, I. Apellaniz // Journal of Physics A: Mathematical

and Theoretical. � 2014. � oct. � Vol. 47, no. 42. � P. 424006.

45. Quantum metrology with nonclassical states of atomic ensembles /

L. Pezz�e, A. Smerzi, M. K. Oberthaler, R. Schmied, P. Treutlein // Rev.

Mod. Phys. � 2018. � Sep. �Vol. 90. � P. 035005.

46. G�arttner, M. Relating Out-of-Time-Order Correlations to Entanglement

via Multiple-Quantum Coherences / M. G�arttner, P. Hauke, A. M. Rey //

Phys. Rev. Lett. � 2018. � Jan. �Vol. 120. � P. 040402.

47. Doronin, S. I. Many-particle entanglement in multiple quantum nuclear-

magnetic-resonance spectroscopy / S. I. Doronin, E. B. Fel'dman, I. D.

Lazarev // Phys. Rev. A. � 2019. �Aug. �Vol. 100. � P. 022330.

48. Doronin, S.I. Multiple quantum NMR in solids as a method of

determination of Wigner-Yanase skew information / S.I. Doronin, E.B.

Fel'dman, I.D. Lazarev // Physics Letters A. � 2021. � Vol. 406. �

P. 127458.

49. Wigner, E. P. Information contents of distributions / E. P. Wigner, M. M.

Yanase // Proceedings of the National Academy of Sciences. � 1963. �

Vol. 49, no. 6. � P. 910�918.

80

https://doi.org/10.1103/PhysRevA.68.052306
https://doi.org/10.1103/PhysRevA.68.052306
https://doi.org/10.1103/PhysRevA.78.042301
https://doi.org/10.1007/s11128-009-0103-3
https://doi.org/10.1007/s11128-009-0103-3
https://doi.org/10.1088/1751-8113/47/42/424006
https://doi.org/10.1088/1751-8113/47/42/424006
https://doi.org/10.1103/RevModPhys.90.035005
https://doi.org/10.1103/RevModPhys.90.035005
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.120.040402
https://doi.org/10.1103/PhysRevA.100.022330
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.physleta.2021.127458
https://doi.org/10.1073/pnas.49.6.910


50. Elliott, J. C. Structure and chemistry of the apatites and other calcium

orthophosphates. Studies in Inorganic Chemistry 18. � Amsterdam :

Elsevier Science, 1994.

51. A single-crystal neutron di�raction study of hambergite, Be2BO3(OH,F) /

G. D. Gatta, G. J. McIntyre, G. Bromiley, A. Guastoni, F. Nestola //

American Mineralogist. � 2012. �Vol. 97.

52. 1H NMR in a quasi-one-dimensional zig-zag spin chain of hambergite,

Be2BO3(OH) / G.A. Bochkin, E.B. Fel'dman, E.I. Kuznetsova, I.D.

Lazarev, S.G. Vasil'ev, V.I. Volkov // Journal of Magnetic Resonance. �

2020. �Vol. 319. � P. 106816.

53. Vasil'ev, S. G. Investigation of Linear and Alternating Quasi-one-

dimensional Spin Chains in Hambergite Single Crystal by Means of 1H

NMR // Applied Magnetic Resonance. � 2021. � Jul. � Vol. 52, no. 7. �

P. 893�901.

54. Jordan, P. �Uber das Paulische �Aquivalenzverbot / P. Jordan, E. Wigner //

Z. Phys. � 1928. �Vol. 47, no. 9. � P. 631�651.

55. D.C.Mattis. The Theory of Magnetism 2: Thermodynamics and Statistical

Mechanics. � New York : Springer, 1985.

56. Fradkin, E. Field Theories of Condensed Matter Physics. � Redwood,

California : Addison�Wesley, 1991.

57. Abragam, A. Nuclear Magnetism: Order and Disorder / A. Abragam,

M. Goldman. �New York : Oxford University Press, 1988.

58. Fel'dman, E. B. Multiple quantum NMR spin dynamics in one-dimensional

quantum spin chains / E. B. Fel'dman, S. Lacelle // Chem. Phys. Lett. �

1996. �Vol. 253, no. 1. � P. 27�31.

81

https://doi.org/https://doi.org/10.1016/j.jmr.2020.106816
https://doi.org/10.1007/s00723-021-01344-z
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/0009-2614(96)00239-4


59. Fel'dman, E. B. Multiple quantum nuclear magnetic resonance in one-

dimensional quantum spin chains / E. B. Fel'dman, S. Lacelle // J. Chem.

Phys. � 1997. �Vol. 107, no. 18. � P. 7067�7084.

60. Dynamics and relaxation of multiple quantum NMR coherences in a quasi-

one-dimensional chain of nuclear spins 19F in calcium �uorapatite / S. I.

Doronin, S. G. Vasil'ev, A. A. Samoilenko, E. B. Fel'dman, B. A. Shumm //

JETP Lett. � 2015. �May. �Vol. 101, no. 9. � P. 613�617.

61. Fel'dman, E. B. Multiple Quantum NMR in One-Dimensional and Nano-

Scale Systems: Theory and Computer Simulations // Appl. Magn. Reson. �

2014. �Vol. 45, no. 8. � P. 797�806.

62. Fel'dman, E. B. Con�gurational averaging of dipolar interactions in

magnetically diluted spin networks / E. B. Fel'dman, S. Lacelle // The

Journal of Chemical Physics. � 1996. �Vol. 104, no. 5. � P. 2000�2009.

63. Dipolar broadening and exchange narrowing of EPR lines from the

paramagnetic centers distributed on a solid surface / V. A. Atsarkin,

G. A. Vasneva, V. V. Demidov, F. S. Dzheparov, B. M. Odintsov, R. B.

Clarkson // Journal of Experimental and Theoretical Physics Letters. �

2000. �Oct. �Vol. 72, no. 7. � P. 369�372.

64. Anomalies in the NMR of silicon: Unexpected spin echoes in a dilute dipolar

solid / A. E. Dementyev, D. Li, K. MacLean, S. E. Barrett // Phys. Rev.

B. � 2003. �Oct. �Vol. 68. � P. 153302.

65. Hayashi, S. Analysis of crystal structure of �uoro-apatite by means of

nuclear magnetic resonance // Nippon Kagaku Zasshi. � 1960. � 4. �

Vol. 81, no. 4.

66. van der Lugt, W. Nuclear magnetic resonance line shape of �uorine in

apatite / W. van der Lugt, W.J. Caspers // Physica. � 1964. � Vol. 30,

no. 8. � P. 1658 � 1666.

82

https://doi.org/10.1063/1.474949
https://doi.org/10.1063/1.474949
https://doi.org/10.1134/S0021364015090076
https://doi.org/10.1063/1.470956
https://doi.org/10.1063/1.470956
https://doi.org/10.1134/1.1331148
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.68.153302
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.68.153302
https://doi.org/10.1246/nikkashi1948.81.4_540
https://doi.org/https://doi.org/10.1016/0031-8914(64)90191-0


67. Engelsberg, M. Nuclear-Magnetic-Resonance Line Shape of a Linear Chain

of Spins / M. Engelsberg, I. J. Lowe, J. L. Carolan // Phys. Rev. B. �

1973. � Feb. �Vol. 7. � P. 924�929.

68. Sur, A. NMR line-shape calculation for a linear dipolar chain / A. Sur, I. J.

Lowe // Phys. Rev. B. � 1975. �Dec. �Vol. 12. � P. 4597�4603.

69. Abramovitz, A. Handbook of Mathematical Functions / A. Abramovitz,

I.A. Stegun. �New York : Hemisphere, 1987.

70. Zachariasen, W. H. The structure and birefringence of hambergite,

Be2BO3OH / W. H. Zachariasen, H. A. Plettinger, M. Marezio // Acta

Crystallographica. � 1963. �Vol. 16, no. 11. � P. 1144�1146.

71. Vasil'ev, S. G. Free Induction Decay in Zigzag Spin Chains in a Multi-pulse

NMR Experiment / S. G. Vasil'ev, A. V. Fedorova, E. B. Fel'dman //

Applied Magnetic Resonance. � 2021. � Jul. � Vol. 52, no. 7. � P. 831�842.

83

https://doi.org/10.1103/PhysRevB.7.924
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.12.4597
https://doi.org/https://doi.org/10.1107/S0365110X63003005
https://doi.org/https://doi.org/10.1107/S0365110X63003005
https://doi.org/10.1007/s00723-021-01325-2

	Введение
	Экспериментальные и теоретические методы многоквантового ЯМР (Обзор литературы)
	Принципы многоквантового ЯМР и его возможности
	Многоквантовый (МК) эксперимент ЯМР
	Теория МК ЯМР одномерных систем

	Дипольная релаксация МК когерентностей в одномерных системах
	Исследование релаксации МК когерентностей ЯМР на периоде эволюции МК эксперимента ЯМР
	Сравнение теоретических результатов с экспериментальными данными по затуханию интенсивностей МК когерентностей на периоде эволюции МК эксперимента ЯМР

	Вторые моменты форм линий МК когерентностей ЯМР 0-го и 2-го порядков
	Общие замечания
	Вычисление второго момента формы линии МК когерентности ЯМР нулевого порядка
	Второй момент формы линии МК когерентностей ЯМР второго порядка
	Полуфеноменологическая теория релаксации МК когерентностей 
	Сравнение результатов zz-модели и полуфеноменологической теории с экспериментальными данными

	Ориентационная зависимость МК динамики и релаксации в одномерных системах
	Общие замечания
	Роль гетероядерных взаимодействий в динамике и релаксации МК когерентностей ЯМР
	Численный метод для описания релаксации МК когерентностей ЯМР для 16-спиновой системы
	Сравнение теоретических результатов с экспериментальными, полученными на фторапатите

	Цепочки с различными константами ДДВ ближайших соседей
	Фермионное представление матрицы плотности неоднородной одномерной системы в МК эксперименте ЯМР
	Свойства однофермионного спектра в МК динамике ЯМР
	Структура МК спектра ЯМР неоднородной одномерной цепочки
	Эволюция интенсивностей МК когерентностей ЯМР в неоднородных одномерных цепочках

	Заключение
	Список публикаций по теме диссертации
	Благодарности
	Литература

