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К ВОПРОСУ О РАСЧЕТЕ КРИТЕРИЯ ПОДОБИЯ Kme ФЕРРОМАГНИТНЫХ  
И СЕГНЕТОЭЛЕКТРИЧЕСКИХ СВОЙСТВ КРИСТАЛЛОВ

В.Н. Макаров

Введен математический критерий подобия Kme, как отношение обменного к кулоновскому взаимодей-
ствию для элементарной ячейки. Рассмотрен принцип его нахождения без учета количественных характе-
ристик обменного и кулоновского взаимодействия.
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REVISITING ESTIMATION OF ANALOGY PARAMETER Kme  
FOR FERROMAGNETIC AND FERROELECTRIC СRYSTAL PROPERTIES

V.N. Makarov

It is entered the mathematical analogy parameter Kme as the relation exchange to Coulomb interaction for the 
unit cell. It is considered the principle of its stay without quantitative characteristics of exchange and Coulomb 
interaction.
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В работе предлагается метод определения 
преобладания ферромагнитных или сегнетоэлек-
трических свойств кристаллов на основе анализа 
параметров их элементарных ячеек и химических 
составов. Такая идентификация ферромагнитных 
и сегнетоэлектрических свойств кристаллов пред-
ставляет несомненный интерес, так как не требует 
воздействия магнитных и электрических полей на 
исследуемый материал.

Формирование магнитных свойств у ферро-
магнетиков обусловлено обменным взаимодей-
ствием, связанным с полным спином системы. 
Обменное взаимодействие отражает зависимость 
энергии систем электронов от величины их ре-
зультирующего спинового магнитного момента. 
Возникновение магнитной структуры, в том числе 
ферромагнитной, связано в основном с обменным 
взаимодействием атомов, которое не зависит от на-
правления суммарного магнитного момента отно-
сительно решетки [1, 2]. 

Кроме обменного взаимодействия в ферро-
магнетиках можно зафиксировать взаимодействия 
между атомными магнитными моментами, маг-
нитных моментов атомов с электрическим полем 
кристаллической решетки и орбитальное взаимо-
действие. Однако данные взаимодействия являют-

ся слабыми по сравнению с обменным, поэтому их 
можно не учитывать [2]. 

Сегнетоэлектрики относятся к классу поляр-
ных кристаллов, у которых в отсутствии внешне-
го электрического поля в определенном интервале 
температур и давлений существует спонтанная 
электрическая поляризация. Данное явление обу-
словлено кулоновским взаимодействием [3].

Для оценки соотношения ферромагнитных 
и сегнетоэлектрических свойств в кристалле не-
обходимо определить для него базовые ферромаг-
нетик и сегнетоэлектрик: материалы с электри-
ческими и магнитными свойствами, у которых 
одинаковый тип кристаллической решетки. Отно-
сительно базовых сегнетоэлектрика и ферромаг-
нетика будет анализироваться кристалл с такой 
же кристаллической решеткой. Условие принад-
лежности к одному структурному типу необходи-
мо для обеспечения математического подобия ис-
следуемых систем.

Сегнетоэлектрики и ферромагнетики име-
ют ряд схожих свойств. Они в макроскопических 
объемах обладают спонтанной поляризацией 
(ферромагнетик – магнитной, сегнетоэлектрик – 
электрической). Исчезает эта поляризация при из-
менении температуры и фазового перехода второ-
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го рода. Однако у сегнетоэлектриков могут быть 
фазовые переходы первого рода. Сегнетоэлектри-
ческие и ферромагнитные кристаллы самопроиз-
вольно “разбиваются” на отдельные области (до-
мены), отличающиеся направлением спонтанной 
поляризации и полного спина, соответственно. 
В сегнетоэлектриках и ферромагнетиках можно 
зафиксировать сегнетоэлектрический и магнит-
ный гистерезис, соответственно. Описание схожих 
и различных параметров сегнетоэлектриков и фер-
ромагнетиков было представлено в [2, 4, 5].

В сегнетоэлектриках взаимодействие ионов 
в кристаллической решетке анизотропно, по-
этому вектор спонтанной поляризации прочно 
связан с определенными направлениями в кри-
сталле. Возникновение магнитной структуры 
в ферромагнетике связанно, в основном, с об-
менным взаимодействием, которое не зависит 
от направления суммарного магнитного момента 
относительно решетки. На основании этого раз-
личия сравнение свойств ферромагнетика и сег-
нетоэлектрика необходимо проводить по куло-
новскому и обменному взаимодействию, а не по 
спонтанной намагниченности и спонтанной по-
ляризации.

Преобладание одного вида взаимодействия 
над другим можно вычислить по их отношению 
энергий взаимодействия.

Отношение обменного взаимодействия, обе-
спечивающего возникновение спонтанной намаг-
ниченности, к кулоновской энергии, обеспечиваю-
щей спонтанную поляризацию, является математи-
ческим критерием подобия:

Kme U
W

= ,

где Kme – отношение типов взаимодействий 
в элементарной ячейке; U – энергия обменного 
взаимодействия; W – энергия кулоновского взаи-
модействия.

Энергия кулоновского взаимодействия для 
элементарной решетки равна [6]: 

где RJK, rik и riJ – расстояние между соответствую-
щими ядрами и электронами; ZJ и ZK – атомный но-
мер J-го и K-го ядра; e – элементарный заряд.

Необходимые значения для расчета энергии 
кулоновского взаимодействия находят из параме-
тров элементарной ячейки (a, b, c и α, β, γ) и хими-
ческих характеристик элементов, составляющих 
кристалл. 

Энергия обменного взаимодействия для эле-
ментарной кристаллической решетки равна [7]:

где I – обменный интеграл; Si – спин электрона 
в узле кристаллической решетки с номером i. 

Значения обменного интеграла находят, исполь-
зуя значения точки Кюри для ферромагнетика [7]. 
Определение обменных интегралов описано в [8–11]. 
Вопрос нахождения обменного взаимодействия для 
сегнетоэлектриков остается открытым.

После расчета критерия подобия для базовых 
сегнетоэлектрика и ферромагнетика, можно найти 
значение этого критерия для исследуемого матери-
ала, зная тип его элементарной ячейки и химиче-
ский состав.

Анализируя значения критериев, можно полу-
чить следующие результаты: 

где Kmeф – математический критерий подобия ба-
зового ферромагнетика; Kmeс – математический 
критерий подобия базового сегнетоэлектрика; 
Kmeн – математический критерий подобия неиз-
вестного материала.

В первом случае критерий подобия для иссле-
дуемого материала близок к критерию подобия ба-
зового ферромагнетика. Можно сделать вывод, что 
исследуемый материал обладает ферромагнитны-
ми свойствами. Второй результат показывает, что 
критерий подобия исследуемого материала близок 
к критерию базового сегнетоэлектрика. Следова-
тельно, исследуемый материал обладает свойства-
ми сегнетоэлектрика. В третьем варианте значение 
критерия подобия для исследуемого материала 
лежит между значениями критериев для базовых 
ферромагнетика и сегнетоэлектрика. В этом случае 
необходим более точный анализ. 

Если критерий подобия исследуемого ма-
териала выходит за рамки критериев базовых 
ферромагнетика и сегнетоэлектрика (т. е. боль-
ше критерия Kmeф или меньше критерия Kmeс), 
он обладает свойствами магнитных и электриче-
ских кристаллов, соответственно. Более точный 
результат может быть получен при дополнитель-
ных исследованиях.

Предполагается провести расчет для кристал-
лов с тетрагональной решеткой, средней категории 
симметрии, поскольку такой тип кристаллической 
решетки могут иметь, например, сегнетоэлек-
трик BaTiO3 и ферромагнетик Au4Mn. Параметры 
кристаллической решетки для сегнетоэлектри-
ка BaTiO3 имеются в [5], а для ферромагнетика 
Au4Mn – в [12, 13].
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