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РЕЗЮМЕ 

Представена е микроскопична теория на магнетоелектричните (МЕ) ефекти в 

мултифероични RCrO3 съединения, където R е немагнитен редкоземен йон (R = Y, La, Lu 

и Eu). При отчитане на влиянието на полярните решетъчни отмествания върху симет-

ричното и антисиметричото обменно взаимодействие са дефинирани два типа сдвояване 

между магнитната и фероелектричната подсистема. Първото магнетоелектрично взаимо-

действие е биквадратично по отношение на спиновите и псевдо-спиновите оператори. 

Второто, наречено антисиметрично, е индуцирано от появата на спонтанна поляризация 

в RCrO3. Изграденият микроскопичен модел описва появата на температурно зависим 

спин-преориентационен (SR) преход и го определя като непрекъснат (непрекъснато 

въртене на магнитните спинове в zx равнината в определен температурен интервал).  

Теоретично е доказана появата на допълнителна поляризация като следствие от 

магнитното подреждане. Това се дължи на индуцирането на антисиметрично магнитно 

взаимодействие от тип Джелоджински-Мория, което е следствие от появата на спон-

танна поляризация в тези съединения. Изследвано е влиянието на магнетоелектричните 

взаимодействия върху магнитната и фероелектричните подсистеми. Поведението на 

намагнитеността при прилагане на външното електрично поле е качествено обяснено с 

ренормиране на обменните симетрични и антисиметрични магнитни взаимодействия от 
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спонтанната поляризация PS. Зависимостта на спонтанната поляризация от посоката на 

външно магнитно поле е обяснена с възникването на обратна връзка между PS и намаг-

нитеността. 

Пресметната е температурната зависимост на енергията на фононен мод и наблю-

даваните аномалии са обяснени с влиянието на спин-фононното взаимодействие, конку-

ренцията между антиферомагнитното и феромагнитното подреждане и промяната на 

магнитната структура вследствие на спин-преориентационен преход. За числените пре-

смятания e използван методът на функциите на Грийн. 

1. Въведение 

Мултифероиците (МФ) са съединения, в които под определена температура в една 

фаза се наблюдават едновременно спонтанна поляризация и намагнитване. Между двете 

подсистеми съществува взаимодействие, наречено магнетоелектрично. Поради това на-

магнитването може да се управлява с външно електрично поле и поляризацията посред-

ством прилагане на външно магнитно поле. Това определя тези вещества като уникални 

за създаване на нови мултифункционални прибори – памети с повече от две състояния, 

съвместяване в едно устройство на процесор и памет на компютъра, приложение в 

медицината за селективен пренос на лекарства до туморни образования с последваща 

хипертермична терапия [1 – 7] и др. 

 

Фиг.  1.  Схематично  представяне  на  елементарната  клетка за 

RCrO3 (R = Y, La, Lu и Eu), където R е означен със синьо кръгче, 

Cr e малкото червено кръгче, а О е голямото зелено кръгче 

Мултифероични свойства проявяват редкоземните хромиди със структурна фор-

мула RCrO3, където R е редкоземен йон. Те са мултифероици, проявяващи слаб феромаг-

нетизъм за температури под ТN = 113 ÷ 291 K и спонтанна поляризация под температури 

ТС = 472 ÷ 516 K. RCrO3 кристализират в орторомбична перовскитна структура Pbnm 

(фиг. 1) с три вида G-тип антиферомагнитни конфигурации Г4, Г2 и Г1 по означенията на 

Bertaut [8]. В тези вещества с намаляване на температурата сe наблюдава спин-преориен-

тационен (SR) преход от Г4(Г2) към Г2 (Г1) магнитна структура. Yamaguchi [9] устано-

вява, че отговорно за този преход е магнитното антисиметричното обменно взаимодей-

ствие (т.нар. Джелоджински-Мория взаимодействие) между R и Cr йони и се наблюдава 
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само когато R е магнитен. Rajeswaran et al. [10] експериментално наблюдават появата на 

допълнителна поляризация ΔР в RCrO3 под точката на магнитния фазов преход само 

когато R е магнитен йон. Те предполагат, че отговорно за поява на полярна фаза и 

допълнителна поляризация ΔР е взаимодействието между R
3+

 и Cr
3+

 йоните. При R 

немагнитен ефект не се наблюдава. В предишна наша статия [11] ние предлагаме микро-

скопичен модел за описание на мултифероичните свойства в RCrO3 при R – магнитен. 

Отчитайки влиянието на решетъчните трептения върху обменните магнитни взаимодей-

ствия, ние доказваме, че допълнителната поляризация е следствие на магнитострик-

ционен механизъм, водещ до нарушаване на центросиметричността и антисиметричното 

Джелоджински-Мория (DM) взаимодействие, отговорно за фрустрирането на магнит-

ната подсистема. Предполагаме, че промяната на позицията на R-йона в хy равнината, 

обусловена от магнитния фазов преход, понижава симетрията на кристала от Pbmn дo 

P21. Тази промяна в позицията променя големините на симетричното и антисиметрич-

ното обменни взаимодействия.  

Meher et al. [12] експериментално наблюдават появата на допълнителна поляриза-

ция под ТN в LuCrO3, с което показват че твърдението допълнителната поляризация ΔP 

да се наблюдава само при наличието на магнитни редкоземни йони е неточно. Те показ-

ват, че магнетоелектричния ефект е много по-слаб в LuCrO3 в сравнение с ErCrO3. Това 

показва, че освен изградения от нас микроскопичен механизъм за обяснение на появата 

на ΔP, съществува и друг който не зависи от това дали R е магнитен или не. Този нов 

механизъм очевидно e много слаб и в случай на магнитни R се маскира от механизма, 

предложен в [11]. В [12] се предлага качествено обяснение за възникване на допълни-

телната поляризация – наличието на двойни доменни стени. При понижаване на темпе-

ратурата това може да доведе до нарушаване на центросиметричността и да отмести Cr 

йоните допълнително от равновесните им положения. Друга тяхна хипотеза се базира на 

поява на смесена валентност на Cr йони. Под ТN Cr
3+

-Cr
3+ 

обменното взаимодействие 

може да локализира зарядите от електронните двойки в Cr
2+

 или Cr
4+

, което ще доведе до 

спонтанна диспропорция, т.е. до зарядово подреждане и поява на допълнителна поляри-

зация. Според нас това зарядово подреждане води до образуването на структура, при 

която се редуват Cr
2+

 и Cr
4+

 в последователни [11] равнини. Тогава равнините се подреж-

дат в конфигурация ↑↑↓↓ (т.нар. up-up-down-down) на спиновете, която естествено дава 

поляризация в същата посока. Това е възможно, ако се извърши структурен фазов пре-

ход от кристалографската симетрия Pbmn до моноклинна от тип P21/n. Такава структура 

обаче в RCrO3 не се наблюдава. Това означава, че механизмът за възникване на ΔР в 

LuCrO3 остава необяснен.  

Рамановите спектри са мощно експериментално средство за определяне на влия-

нието на решетъчните трептения върху магнитните и поляризационните свойства на 

МФ. В RCrO3, когато R е магнитен йон, освен аномалия около температурата на магнит-

ния фазов преход TN, аномалия се наблюдава и за температури, съответстващи на спин-

преориентационния преход TSR. Chaturvedi et al. [13] обясняват качествено аномалиите 

около TSR с модулацията на R-Cr магнитното взаимодействие от решетъчните трептения, 

т.е. с наличието на силно спин-фононно взаимодействие. Такива аномалии се наблю-

дават експериментално и от други автори [14 – 16]. Sharma et al. [17] експериментално 

наблюдава в температурното поведение на фононните моди в YCrO3 две аномалии: в 

близост до температурата на Неел ТN ~ 142 K и една около Т
*
 ~ 60 K, като авторите 

обясняват това с промяна в спиновата динамика. Отместването на рамановите честоти 

между ТN и Т
*
 предполага конкуренция между слабия феромагнетизъм и антиферо-

магнитното взаимодействие. Такова аномално поведение на фононните моди се наблю-

дават и в EuCrO3 [18]. В рамановите спектри на RCrO3, когато R е немагнитен (Y, La, Lu 

и Eu), се наблюдават две типични поведения: 1/ под ТN енергията на фононния мод пър-
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во нараства, като около Т
*
 има скок с допълнително втвърдяване на мода и последващо 

насищане при много ниски температури; 2/ под ТN енергията на фононния мод първо 

намалява, като около Т
*
 има скок с допълнително нарастване на честотата и последващо 

насищане при много ниски температури. Ясно е, че под Т
*
 втвърдяването на мода не е 

следствие от анхармонични ефекти, защото при толкова ниски температури последните 

не оказват забележително въздействие. Забележително е, че такива аномалии се появяват 

и в SmCrO3 [19], GdCrO3 [20] и ErCrO3 [21] в околност на спин-преориентационния 

преход. Това навежда на хипотезата че за RCrO3, когато R е немагнитен в околност на Т
*
 

може да се появява температурно зависим спин-преориентационен преход, който проме-

ня спиновата динамика. Тогава спин-фононното взаимодействие предизвиква аномалии 

във фононната честота. В подкрепа на тази хипотеза е експериментално наблюдаваният 

от Duran et al. [22] широк пик около 60 K в магнитната компонента на специфичната 

топлоемкост в YCrO3, което авторите обясняват с температурно зависим SR преход. 

Подобно поведение е наблюдавано в силно фрустрирани манганати [23]. Известно е, че в 

(Pb, Bi)CrO3 се наблюдава температурно индуциран SR преход от втори род [24, 25]. 

Arevalo-Lopez et al. [24] експериментално наблюдават в PbCrO3 същия пик в магнитната 

компонента на специфичната топлоемкост, както и в YCrO3 и доказват, че е следствие от 

температурно зависим SR преход. Този преход се обяснява с промяна на магнитната 

анизотропия в тези вещества, благодарение на композиционна модулация на Pb-атомите 

и спин-фононното взаимодействие. Какъв е механизмът на SR преход в RCrO3 когато R е 

немагнитен не е ясно. Смятаме че, ако изградим микроскопичен механизъм на този 

преход ще можем да обясним и появата на допълнителна поляризация ΔР в RCrO3, 
когато R не е магнитен. Това е основната цел на настоящата статия. 

2. Модел 

Под ТN магнитната структура на YCrO3 и LuCrO3 е Г4 [9]. От направения анализ 

във въведението е ясно, че в тези съединения се наблюдава спин-преориентационен 

преход, като възможната промяна в магнитната структура е преход в конфигурация Г2 

или Г1. Г1 е изцяло антиферомагнитна конфигурация и макроскопично намагнитване не 

се наблюдава. Експерименталните данни за YCrO3 [10, 22] и LuCrO3 [10, 12] показват, че 

за тези съединения макроскопична намагнитеност се наблюдава в целия температурен 

интервал от ТN до 0 K, като с намаляване на температурата намагнитеността нараства, 

достигайки до насищане. Това означава, че ако има SR преход, магнитната конфигура-

ция може да се мени само от Г4 към Г2 с понижаване на температурата.  

От друга страна Jacobs et al. [26] в YCrO3 наблюдават SR преход, индуциран от 

външно магнитно поле. Когато магнитното поле, приложено по направление на най-

лесно намагнитване (x-оста), расте, се наблюдава плавно въртене на антиферомагнитния 

вектор в zx-равнината. Ако имаме температурно зависим SR преход в това съединение, с 

намаляване на температурата спиновете трябва да се въртят по същия начин, както в 

случая на външно магнитно поле. Обаче Y e немагнитен йон, антисиметричното обмен-

но взаимодействие Y-Cr е нула и моделът на Yamaguchi [9] е неприложим. Кое взаимо-

действие е отговорно за наличие на температурно зависим SR преход? Логично е да се 

предположи, че обменните взаимодействия между Cr йони и тяхната зависимост от 

спонтанната поляризация PS ще стимулират, както температурния SR преход, така и 

появата под ТN на допълнителната поляризация ΔP. Според нас този феномен може да 

бъде качествено обяснен по следния начин. YCrO3 е фероелектрик от тип АВО3 с 

температура на прехода ТС = 450 K. Появата на спонтанна поляризация РS се определя от 
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относителното отместване на Y- и Cr- йони. От друга страна, големината на симетрич-

ното и антисиметричното обменно взаимодействие зависи от разстоянието между 

магнитните йони в Cr-O-Cr връзки. Релативното отместване на Y
3+

- и Cr
3+

- йони, които 

са отговорни за поява на спонтанна поляризация, модулират обменните взаимодействия. 

Ако с „u“ означим отместването на Cr йон спрямо равновесното му състояние в пара-

електричната фаза и развием в ред на Тейлър по „u” вектора на Джелоджински-Мория 

𝐷⃗⃗ 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟, отговорен за антисиметричното взаимодействие, получаваме: 

 −∑ 𝐷⃗⃗ 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟 . [𝑆 𝑖

𝐶𝑟 × 𝑆 𝑗
𝐶𝑟]𝑖𝑗 ≈ −∑ 𝐷⃗⃗ 𝑖𝑗

0𝐶𝑟−𝐶𝑟 . [𝑆 𝑖
𝐶𝑟 × 𝑆 𝑗

𝐶𝑟]𝑖𝑗 − 
 

                                                   −𝜆∗ ∑ (𝑃⃗ 𝑆 × 𝑒 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟). [𝑆 𝑖

𝐶𝑟 × 𝑆 𝑗
𝐶𝑟]𝑖𝑗 ,                     (1) 

където 𝜆∗ = 𝜆/е∗, 𝜆  е спин-решетъчното взаимодействие, следствие от релативното 

спин-орбитално взаимодействие, и се определя като първа производна на 𝐷⃗⃗ 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟 по 

относителното отместване „u”, е∗ йонния заряд на Борн и 𝑃𝑆 = е∗ < 𝑢 > e спонтанната 

поляризация. 

Аналогично развиваме изотропното обменно взаимодействие 𝐽𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟 относно от-

местването „u“ на Cr йони: 

 −𝛾∗ ∑ |𝑃⃗ 𝑆|
2
(𝑆 𝑖

𝐶𝑟 ∙ 𝑆 𝑗
𝐶𝑟

𝑖𝑗(𝑛𝑛) ) − 𝛾′∗ ∑ |𝑃⃗ 𝑆|
2
(𝑆 𝑖

𝐶𝑟 ∙ 𝑆 𝑙
𝐶𝑟)𝑖𝑙(𝑛𝑛𝑛) ,                 (2) 

където 𝛾∗ =
𝛾

𝑒∗  и 𝛾′∗ =
𝛾′

𝑒∗ , като 𝛾 и 𝛾′ са първите производни на изотропните обменни 

магнитни взаимодействия между първите и вторите спинови съседи 𝐽1𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟  и 𝐽2𝑖𝑙

𝐶𝑟−𝐶𝑟  по 

полярните равновесни отмествания „u“.  

Това означава, че в хамилтониана на системата, описващ магнитните и фероелек-

тричните свойства, се появява допълнителен член −𝜆∗ ∑ (𝑃⃗ 𝑆 × 𝑒 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟). [𝑆 𝑖

𝐶𝑟 × 𝑆 𝑗
𝐶𝑟]𝑖𝑗 . 

Сравнявайки този член с конвенционалното DM взаимодействие, може да заключим, че 

спонтанната поляризация индуцира DM взаимодействие с вектор 𝐷⃗⃗ 𝑖𝑛𝑑 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟 = 𝜆∗(𝑃⃗ 𝑆 × 𝑒 𝑖𝑗

𝐶𝑟−𝐶𝑟). 

Важно е да се отбележи, че 𝑃⃗ 𝑆  не е следствие от магнитен фазов преход. 𝑃⃗ 𝑆 се дължи на 

промяната в хибридизацията на магнитните Cr-O-Cr и Cr-O-O-Cr връзки, при което под 

ТN магнитното подреждане се влияе от спонтанната поляризация. Може да дефинираме 

температурно зависим DM вектор 𝐷⃗⃗ 𝑒𝑓𝑓 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟 = 𝐷⃗⃗ 𝑖𝑗

0𝐶𝑟−𝐶𝑟 + 𝜆∗(𝑃⃗ 𝑆 × 𝑒 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟), чиято стойност 

под ТN нараства с намаляване на температурата. Той може да се разглежда като 

индуцирано DM взаимодействие, следствие на възникналата спонтанна поляризация. 

Аналогично членовете от израза (2) правят изотропното взаимодействие също темпера-

турно зависимо 𝐽𝑒𝑓𝑓 
𝐶𝑟−𝐶𝑟=𝐽 

𝐶𝑟−𝐶𝑟 + 𝛾|𝑃|2. Изразите (1) и (2) определят по естествен начин 

връзката между двете системи – спиновата и фероелектричната, т.е. задават в експлици-

тен вид МЕ взаимодействие.  

На базата на горните разсъждения появата на температурно зависим SR преход в 

RCrO3, когато R e немагнитен, може да се обясни качествено по следния начин: инду-

цираното антисиметрично взаимодействие между Cr
3+

 йоните води до възникване на 

допълнително ефективно поле, което фаворизира ротацията на Cr
3+

 спиновете от z-оста 

към x-оста в zx-равнината. Когато температурата намалява, ефективното поле нараства, 

защото спонтанната поляризация нараства. При определена температура, когато енер-

гията на взаимодействие на Cr
3+

 спинове с това ефективно поле се изравни с енергията 

на анизотропия на Cr
3+

 йона по z-оста, се създават условия за спинова преориентация. 

Наред с това индуцираното DM взаимодействие определя ефективно поле по х-оста. 

Така ефективното поле по z-оста компенсира магнитната анизотропия, а ефективното 

поле по х-оста завърта Cr-спина в zx-равнината (фиг. 2).  
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Фиг. 2. Схематично представяне на: а/ направленията на компонентите на Cr3+спиновете (○) 

и на положението на немагнитните R йони (●) за магнитната фаза Г4 (червените стрелки) и 

за магнитната фаза Г2 (зелените стрелки) и б/ ъгъла на въртене φ на компонентите Cr-спина 

                                           по време на спин-преориентационния преход 

За да докажем нашата хипотеза, дефинираме хамилтониан, описващ мултиферо-

ичните свойства на RCrO3 съединенията с R немагнитен йон (R = Y, La, Lu и Eu):  

 𝐻 = 𝐻𝑒 + 𝐻𝑚 + 𝐻𝑚𝑒 .                                                   (3) 

Първият член на (3) описва поведението на фероелектричната система на базата 

на напречния модел на Изинг в псевдо-спиново представяне за псевдо-спин B = 1/2. 

 𝐻𝑒 = −Ω∑ 𝐵𝑖
𝑥

𝑖 −
1

2
∑ 𝐴𝑖𝑗𝐵𝑖

𝑧𝐵𝑗
𝑧

𝑖𝑗 − 𝜇 ∑ 𝐸⃗ . 𝐵⃗ 𝑖 ,                                    (4) 

където 𝐵𝑖
𝑥 и 𝐵𝑖

𝑧 са компонентите на псевдо-спиновете, 𝐴𝑖𝑗 е обменното псевдо-спиново 

взаимодействие, Ω е тунелиращата честота и 𝐸⃗  е външното електрично поле. Спонтан-

ната поляризация в псевдо-спиново представяне има следната форма: 

 𝑃⃗ 𝑠 = ⌈
1

𝑁
∑ 𝐵𝑖

𝑥
𝑖 ;  0; 

1

𝑁
∑ 𝐵𝑖

𝑧
𝑖 ⌉.                                                  (5) 

Вторият член в (3) описва магнитните свойства на системата на базата на моди-

фициран Хайзенбергов хамилтониан с отчитане на антисиметричното взаимодействие и 

анизотропията в еднойонно приближение: 

 𝐻𝑚 = −∑ 𝐽𝑖𝑗(𝑆 𝑖 . 𝑆 𝑖)𝑖𝑗 − ∑ 𝐽𝑖𝑙
′ (𝑆 𝑖 . 𝑆 𝑙)<𝑖 𝑙> − ∑ 𝐷⃗⃗ 𝑖𝑗 . (𝑆 𝑖 × 𝑆 𝑗) −𝑖𝑗   

                 −𝐾 ∑ (𝑆𝑖
𝑧)2𝑖 − 𝑔𝜇𝐵 ∑ ℎ⃗ 𝑖 . 𝑆 𝑖,                                        (6) 

където 𝑆 𝑖 e спинът на Cr
3+

, 𝐽𝑖𝑗 и 𝐽𝑖𝑙
′  са симетричното обменно взаимодействие между 

първите съседи по направление на Cr-O-Cr връзката и на вторите съседи по направление 

на Cr-O-O-Cr връзката, съответно. 𝐷⃗⃗ 𝑖𝑗  е векторът на Джелоджински-Мория, характери-

зиращ антисиметричното обменно взаимодействие в магнитната подсистема. DM век-

торът зависи от геометрията на Cr-O-Cr връзката и кристалната структура. Той е отго-

ворен за поява на слаб феромагнетизъм в магнитната подсистема. Четвъртият член в (6) 

определя еднойонната анизотропия и оста на най-лесно намагнитване – по оста z. 

Намагнитеността на системата се определя от: М =
1

𝑁
∑ < 𝑆𝑖

𝑧 >.𝑖  
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Третият член в (3) дава връзката между магнитната и фероелектричната подсис-

теми и определя МЕ взаимодействие в тях: 

 𝐻𝑚𝑒 = −𝜆∗ ∑ (𝑃⃗ 𝑆 × 𝑒 𝑖𝑗). (𝑆 𝑖 × 𝑆 𝑗)𝑖𝑗 − 𝛾 ∑ |𝑃⃗ 𝑆|
2
(𝑆 𝑖 . 𝑆 𝑗)𝑖𝑗(𝑛𝑛) − 𝛾′ ∑ |𝑃⃗ 𝑆|

2
(𝑆 𝑖 . 𝑆 𝑙)𝑖𝑙(𝑛𝑛𝑛) .    (7) 

3. Метод и пресмятания 

Следвайки изследванията в [27, 28] за допълнителната поляризация под ТN може 

да запишем: 

 ∆𝑃𝐴𝑆
𝛼 = 𝜆∗ ∑ [𝑒 𝑖𝑗 × (𝑆 𝑖 × 𝑆 𝑗)]

𝛼

𝑖𝑗 ;                                                (8) 

 ∆𝑃𝑀𝑆
𝛼 = 𝛾 ∑ (𝑒 𝑖𝑗)

𝛼
(𝑆 𝑖 . 𝑆 𝑗)𝑖𝑗 + 𝛾′ ∑ (𝑒 𝑖𝑙)

𝛼(𝑆 𝑖 . 𝑆 𝑙)𝑖𝑗 ,                                    (9) 

където α = x, y, z. Изразът (8) определя т.нар. модел на спиновия ток – следствие от анти-

симетричното DM взаимодействие. Изразът (9) показва магнитострикционен механизъм 

на поява на допълнителна поляризация.  

За пресмятане на допълнителната поляризация дефинираме компонентите на все-

ки спинов и DM вектор: 

1/ За магнитна конфигурация Г4: 

 𝑆 𝑖  (𝑆𝑖
𝑥;  𝑆𝑖

𝑦
;  𝑆𝑖

𝑧);      𝐷⃗⃗ 𝑖𝑗  (𝐷𝑖𝑗
𝑥 ;  𝐷𝑖𝑗

𝑦
;  𝐷𝑖𝑗

𝑧 ).                                         (10) 

За удобство ще смятаме, че слабият феромагнетизъм е винаги по z-оста, неза-

висимо от магнитната конфигурация. За да постигнем това в случай на Г2 завъртаме 

координатната система около оста y като z → x, a x → -z.  

2/ За магнитната конфигурация на Г2 имаме следната координатна трансфор-

мация: 

 (𝑆𝑖
𝑥;  𝑆𝑖

𝑦
;  𝑆𝑖

𝑧)  →  𝑆 𝑖
′
 (−𝑆𝑖

𝑧;  𝑆𝑖
𝑦
;  𝑆𝑖

𝑥); 

 𝐷⃗⃗ 𝑖𝑗  (𝐷𝑖𝑗
𝑥 ;  𝐷𝑖𝑗

𝑦
;  𝐷𝑖𝑗

𝑧 ) →  𝐷⃗⃗  ⃗𝑖𝑗
′
 (−𝐷𝑖𝑗

𝑧 ;  𝐷𝑖𝑗
𝑦
;  𝐷𝑖𝑗

𝑥 ).                                     (11) 

Тук е необходимо да отбележим, че за пресмятанията трябва да държим сметка за 

съответния знак на компонентите на спина и DM вектора. Определянето на знака и 

посоката 𝐷⃗⃗  извършваме от уравнение (21) в статия [29], където в явен вид е дадена връз-

ката между 𝐷⃗⃗  и кооординатите на Cr йони в елементарната клетка за дадена Cr-O-Cr 

връзка. 

За пресмятанията на допълнителната поляризация от уравнения (8) и (9) е важна 

точковата група на симетрия на кристала. Използвайки изведените правила за влияние 

на отделните елементи на симетрия върху DM взаимодействието,  дефинирани в [29, 30], 

и влиянието на симетрията върху индуцираните моменти от появата на слаб феромаг-

нетизъм [31] за допълнителна поляризация под ТN , получаваме: 

 ∆𝑃𝐴𝑆
𝑦

= 2𝜆∗ ∑ < 𝑆𝑖
𝑦
𝑆𝑖

𝑧 >𝑖𝑗 ;                                                   (12) 

 ∆𝑃𝑀𝑆
𝛼 = 0.                                                               (13) 

От симетрийни съображения доказахме, че магнитострикционен механизъм в 

RCrO3, когато R е немагнитен, не формира допълнителна поляризация за разлика в слу-

чаите, когато R e магнитен [32]. Горните изрази са в сила и за двете магнитни конфи-
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гурации Г4 и Г2. За теоретичните пресмятания x и y компонентите на 𝑆 , 𝐵⃗  и 𝐷⃗⃗  изразяваме 

с техните „+“ и „–“ компоненти: 

 𝑆𝑖
± =

1

√2
(𝑆𝑖

𝑥 ± 𝑖𝑆𝑖
𝑦) ;   𝑆𝑖

𝑧 = 𝑆𝑖
𝑧;  𝐵𝑖

± =
1

√2
(𝐵𝑖

𝑥 ± 𝑖𝐵𝑖
𝑦) ; 𝐵𝑖

𝑧 = 𝐵𝑖
𝑧; 

 𝐷𝑖𝑗
± =

1

√2
(𝐷𝑖𝑗

𝑥 ± 𝑖𝐷𝑖𝑗
𝑦) ;   𝐷𝑖𝑗

𝑧 = 𝐷𝑖𝑗
𝑧.                                                        

Изразът за числени пресмятания на допълнителната поляризация придобива окон-

чателно вида: 

 ∆𝑃𝐴𝑆
𝑦

= 𝑖√2𝜆∗ ∑ [< 𝑆𝑖
−𝑆𝑖

𝑧 > −< 𝑆𝑖
+𝑆𝑖

𝑧 >]𝑖𝑗 .                                      (14) 

За теоретичните пресмятания използваме метода на двувременните температурни 

функции на Грийн (ФГ) [32]. Този метод намира широко приложение в изследване на 

многочастичните комплексни системи, чиито обособени подсистеми интензивно си 

влияят. Това води до възникване на нелинейни взаимодействия, в които липсва малък 

параметър. Функциите на Грийн са универсален подход за пресмятане на статичните и 

динамичните характеристики на различни системи. Формализмът е много удобен, защо-

то при него не се разглеждат оператори, а комплексни функции, които притежават прос-

ти аналитични свойства. ФГ позволява единно решение на цялата квантово статистичес-

ка проблематика на многочастичните системи, без да е необходимо да се развиват 

отделни методи. Изразите се получават в аналитичен вид и са удобни за числено програ-

миране. 

За да пресметнем намагнитеността, спонтанната и допълнителната поляризация, 

дефинираме ретардираща функция на Грийн: 

 𝐺𝐴𝐵 =≪ 𝐴̂(𝑡);  𝐵̂(𝑡′) ≫= −Θ(𝑡 − 𝑡′) < [𝐴̂(𝑡);  𝐵̂(𝑡′)]
−

>.                        (15) 

Дефинираме следните Грийнови функции в енергетично представяне: 

 𝐺𝑓𝑔
(𝑠𝑠)

=≪ 𝑆𝑓
+; 𝑆𝑔

− ≫𝐸; 

 𝐺𝑓𝑔
(𝑝𝑠)

=≪ 𝐵𝑓
+; 𝐵𝑔

− ≫𝐸. 

След Фурие трансформация уравнението за движение на функциите на Грийн придобива 

вида: 

 𝐸𝐺𝑓𝑔
(𝑠𝑠)+−

=
𝑖

2𝜋
< ⌈𝑆𝑓

+; 𝑆𝑔
−⌉ > +≪ ⌈𝑆𝑓

+; 𝐻⌉; 𝑆𝑔
− ≫; 

 𝐸𝐺𝑓𝑔
(𝑝𝑠)+−

=
𝑖

2𝜋
< ⌈𝐵𝑓

+; 𝐵𝑔
−⌉ > +≪ ⌈𝐵𝑓

+; 𝐻⌉; 𝐵𝑔
− ≫.                               (16) 

От полюсите на функциите на Грийн, в рамките на приближението на случайните 

фази, определяме енергията на i-тия спин Ei и i-тия псевдо-спин ωi. Всички корелацион-

ни функции пресмятаме от спектралната теорема [32]. Така за < 𝑆𝑖
𝑧 >, <𝐵𝑖

𝑧 > и < 𝐵𝑖
х > 

получаваме следните изрази: 

 < 𝑆𝑖
𝑧 >= (𝑆 +

1

2
) coth [(𝑆 +

1

2
)

𝐸𝑖

2𝑘𝐵𝑇
] −

1

2
[

𝐸𝑖

2𝑘𝐵𝑇
]; 

 < 𝐵𝑖
𝑧 >=

1

2

Λ𝑒𝑓𝑓

𝜔𝑖
𝑡ℎ

𝜔𝑖

2𝑘𝐵𝑇
;                                                     (17) 

 < 𝐵𝑖
𝑥 >=

1

2

Ω𝑒𝑓𝑓

𝜔𝑖
𝑡ℎ

𝜔𝑖

2𝑘𝐵𝑇
,  
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където:  

 Λ𝑒𝑓𝑓 = ∑ {𝐴𝑖𝑗 + 4[𝛾 ∑ < (𝑆 𝑘 ∙ 𝑆 𝑙)𝑘𝑙 > +𝛾′ ∑ < (𝑆 𝑘 ∙ 𝑆 𝑙)<𝑘𝑙> >]𝛿𝑖𝑗} < 𝐵𝑗
𝑧 >𝑗   

                                              +
𝜆∗

√2
∑ < (𝑆 𝑘 × 𝑆 𝑙)

𝑦
>𝑘𝑙  ; 

 Ω𝑒𝑓𝑓 = Ω +
𝜆∗

√2
∑ < (𝑆 𝑘 × 𝑆 𝑙)

𝑦
>𝑘𝑙 ; 

 𝐽𝑖̅𝑗 = √(𝐽𝑖𝑗)𝑒𝑓𝑓

2
+ (𝐷𝑖𝑗)𝑒𝑓𝑓

2
    (𝐽𝑖𝑗 𝑒𝑓𝑓 = 𝐽𝑖𝑗 + 𝛾𝑃𝑆

2);                                   

 𝐽′𝑖𝑗 𝑒𝑓𝑓 = 𝐽′𝑖𝑗 + 𝛾′𝑃𝑆
2;                                                      (18) 

 𝜔𝑖 = √Λ𝑒𝑓𝑓
2 + Ω𝑒𝑓𝑓

2 ; 

 𝐸𝑖 =
2

𝑁
∑ (𝐽𝑖̅𝑗 + 𝐽′𝑖𝑗 𝑒𝑓𝑓)𝑗 < 𝑆𝑗

𝑧 > −
2

𝑁
∑ (√(𝐽𝑖𝑗)

2
+ (𝐷𝑖𝑗)𝑒𝑓𝑓

2
+ 𝐽′𝑖𝑗)𝑗 < 𝑆𝑗

𝑧 > +  

                 +2𝐾𝑖 < 𝑆𝑖
𝑧 > +𝑔𝜇𝐵ℎ. 

Следвайки [11], за да докажем съществуване на SR преход, ще дефинираме три 

типа хамилтониана. Първият – съответстващ на магнитна конфигурация Г4 и имащ вида 

на дефинирания в (3). Вторият – съответстващ на магнитна конфигурация Г2, който се 

получава като в (3) заменим компонентите на векторите на спина и вектора на DM с 

дефинираните в (11). Третият хамилтониан описва магнитната конфигурация (означа-

ваме я с Г42) при въртене на Cr спинове в zx равнината. За целта въвеждаме ъгъл φ, който 

определя отклонението на намагнитеността от оста z. Съгласно фиг. 2б компонентите на 

спина на Cr йон за даден ъгъл φ за Г42  се дефинират както следва: 

 𝑆 𝑖
′(Γ42)(𝑆𝑖

𝑧𝑠𝑖𝑛𝜑 − 𝑆𝑖
𝑥𝑐𝑜𝑠𝜑; 𝑆𝑖

𝑦
;  𝑆𝑖

𝑥𝑠𝑖𝑛𝜑 + 𝑆𝑖
𝑧𝑐𝑜𝑠𝜑 ).                             (19) 

Замествайки (19) в израза (3), получаваме хамилтониана, описващ SR прехода, т.е. 

хамилтониан, който зависи от ъгъла 𝜑: H = H(𝜑). Приемаме, че преходът от Г4 към Г2 

преминава през серия от равновесни състояния, като еднозначно се определя ъгъл 𝜑, 

съответстващ на специфична спинова ориентация. Това за дадена температура 𝜑 е 

ъгълът, който съответства на равновесно състояние на системата, определящ се от 

минимум на пълната енергия на системата Еtot = <H>:  

 
𝜕<𝐻(𝜑)>

𝜕𝜑
= 0.                                                              (20) 

Числено са пресметнати енергиите на системата за трите магнитни конфигурации 

за температури под ТN. От пресечните точки на кривите, които определят зависимостта 

на Еtot(Г4), Еtot(Г4) и Еtot(Г42), определяме съществуването и вида на SR преход (непре-

къснат или рязък).  

За числените пресмятания използваме следните моделни параметри за YCrO3: 

A = 575,12 cm
-1

; Ω = 21,35 cm
-1

; J1 = -13,58 cm
-1

; J2 = -3,45 cm
-1

; D = 4,25 cm
-1

; 

λ = 1,43 cm
-1

; γ1 = 3,43 cm
-1

; γ2 = 1,56 cm
-1

 и К = 0,087 cm
-1

. Подробно описание на 

методиката за определяне на моделните параметри на системата е дискутирана в [11].  
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Фиг. 3. Температурна зависимост на Еtot(Т) = <H(T)> за YCrO3 като Еtot(Г4) (зелената крива); 

Еtot(Г42) (червената крива) и Еtot(Г2) (черната крива). Т1 определя прехода между Г4 и Г42 и 

дава началото на SR преход, докато Т2 определя прехода между Г42 и Г2 и дава края на SR 

                                                                             преход 

Фиг. 3 представя температурната зависимост на Еtot за трите магнитни конфигу-

рации. За температури по-големи от Т1, но по-малки от ТN, най-ниска енергия има маг-

нитната конфигурация Г4. За температури, от Т2 до 0 K най-ниска енергия има маг-

нитната конфигурация Г2. Това недвусмислено подсказва, че с намаляване на темпера-

турата става преход от Г4 към Г2, т.е. температурно зависим спин-преориентационен 

преход в YCrO3 e доказан. В температурния интервал между Т1 и Т2 стабилна е магнит-

ната конфигурация, при която, с намаляване на температурата, става непрекъснато на-

растване на ъгъла 𝜑 на отклонение на намагнитеността от оста z. Това означава че SR 
 

преходът е непрекъснат. Числените пресмятания показват, че той се извършва в темпе-

ратурен интервал от 64 K до 25 K. Това съвпада като резултат с експериментално наблю-

даваната аномалия в магнитната специфична топлоемкост 
 
в YCrO3 [22].  

 
 

  

Фиг. 4. Температурна зависимост на: а/намагнитеността М и b/допълнителната поляризация 

ΔР при поляризационно поле Е = 1,5 kV/cm за YCrO3 за различни стойности  на магнитното 

                                                  поле 1/h = 10 kOe; 2/h = 100 Oe 

На фиг. 4 са представени числените пресмятания на зависимостта на намагни-

теността М и допълнителната поляризация ΔР от температурата. Получените резултати 

показват, че така изграденият от нас микроскопичен модел доказва съществуването на 

допълнителна поляризация ΔР в RCrO3 съединенията, когато R e немагнитен йон. Полу-
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чените резултати показват добро качествено съвпадение с експерименталните резултати, 

докладвани в [12, 22]. 

Както подчертахме, забележителното на мултифероичните вещества е възмож-

ността с външно електрично поле да се манипулира намагнитеността и с външно маг-

нитно поле да се управлява поляризацията. Това е следствие от МЕ взаимодействия в 

системата, дефинирани чрез израза (7). Фиг. 5 представя зависимостта на намагните-

ността на системата от външно електрично поле Е. С нарастване на Е намагнитеността 

намалява. Качествено този резултат може да се обясни както следва: с нарастване на 

електричното поле нараства спонтанната поляризация PS [33], което довежда до нараст-

ване на стойността на вектора на DM взаимодействието. Причина за това е, че подреж-

дането на електричните диполи индуцира допълнително антисиметрично обменно взаи-

модействие 𝐷⃗⃗ 𝑖𝑛𝑑 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟 = 𝜆∗(𝑃⃗ 𝑆 × 𝑒 𝑖𝑗

𝐶𝑟−𝐶𝑟). Нарастването на големината на DM взаимодей-

ствието води до усилване на слабия феромагнетизъм. Наред с това, с нарастване на Е, 

нараства и стойността на симетричното обменно взаимодействие 𝐽𝑒𝑓𝑓 
𝐶𝑟−𝐶𝑟=𝐽 

𝐶𝑟−𝐶𝑟 + 𝛾|𝑃|2, 

което се стреми на ориентира спиновете антиферомагнитно като намалява тяхното от-

клонение от идеалната колинеарна структура. Двата механизма са в конкуренция – си-

метричното обменно взаимодействие преобладава над антисиметричното и като 

резултат от това макроскопичната намагнитеност намалява. Зависимостта на намагните-

ността от електричното поле е в качествено съвпадение с експерименталните резултати, 

докладвани в [34 – 36]. 

 
Фиг. 5. Зависимост на намагнитеността М на системата за Т/ТN = 0,5 от 

външно електрично поле Е за: 1/ h = 10 kOe и 2/h = 100 Oe 

  

Фиг. 6. Спонтанната поляризация PS като функция на външно магнитно поле а/h[0,0,1] и 

b/h[1,0,0] направление за 1/ Т/ТN = 0,5 и 2/ Т/ТN = 0,6 
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Изразът (7) за МЕ взаимодействието дава възможност и да се управлява спонтан-

ната поляризация PS. Той може да се разглежда като своеобразна обратна връзка. Фиг. 6 

представя зависимостта на спонтанната поляризация PS в YCrO3 от външно магнитното 

поле. Тази зависимост е пресметната за две различни направление на ℎ⃗  – [0,0,1] и [1,0,0]. 

С нарастване на стойността на магнитното поле по посока на оста z, спонтанната поля-

ризация PS нараства, достигайки до насищане (фиг. 6а). При прилагане на ℎ⃗  в посока на 

оста x, PS намалява (фиг. 6b). Качественото обяснение на това поведение се определя от 

факта, че честотата на тунелиране Ω и обменното псевдо-спиново взаимодействия А е 

ренормирано от появата на слаб феромагнетизъм под ТN. Теоретичните пресмятания да-

ват следните изрази за ренормираните честота на тунелиране Ω𝑒𝑓𝑓  и обменно взаимодей-

ствие 𝐴𝑒𝑓𝑓: 

 Ω𝑒𝑓𝑓 = Ω + 4𝜆∗ ∑
Ψ𝑖gμ𝐵ℎ𝑥<𝑆𝑖

𝑧>

Ψ𝑖
2−(2gμ𝐵ℎ𝑧)

2𝑖 ;                                             (21) 

 𝐴𝑒𝑓𝑓 = 𝐴 + 4𝛾 ∑ (< 𝑆𝑖
𝑧 >)2

𝑖 ,                                                (22) 

където Ψ𝑖 = 4∑ (𝐽𝑖𝑗 𝑒𝑓𝑓 + 𝐽𝑖𝑗 𝑒𝑓𝑓
′

𝑗 ) < 𝑆𝑗
𝑧 >. 

При прилагане на външно магнитно поле по z-оста h[0,0,1] и при фиксирана темпе-

ратура от израз (21) следва, че честотата на тунелиране не се променя, докато обменното 

псевдо-спиново взаимодействие нараства (израз (22)) защото < 𝑆𝑖
𝑧 > нараства. Нараст-

ването на Аeff води до нарастване на PS. Насищането на спонтанната поляризация при 

големи стойности на магнитното поле естествено се обяснява с това, че спинът се ориен-

тира изцяло по направление на z-оста.  

При прилагане на външно магнитно поле по направление на оста x h[1,0,0], с на-

растване на h[1,0,0] нараства честотата на тунелиране, докато Аeff намалява поради нама-

ляване на < 𝑆𝑖
𝑧 > с нарастване на магнитното поле. Това води до намаляване на стой-

ността на спонтанната поляризация PS. При определяна критична стойност на магнит-

ното поле по оста x ℎ[1,0.0]
𝑐𝑟  поради нарастване на честотата на тунелиране спонтанната 

поляризация в системата изчезва: PS = 0. Числените пресмятания показват, че при  

Т/ТN = 0,5 ℎ[1,0,0]
𝑐𝑟 = 166 𝑘𝑂𝑒, а при Т/ТN = 0,6 ℎ[1,0,0]

𝑐𝑟 = 98 𝑘𝑂𝑒. Подобна зависимост на PS 

от посоката на магнитното поле се наблюдава в BiFeO3 [37, 38]. 

За да обясним експериментално наблюдаваните аномалии във фононните спектри 

на RCrO3 съединенията [17 – 19], ние разширяваме нашия модел, включвайки допълни-

телна степен на свобода, а именно решетъчните трептения. Тези трептения модулират 

разстоянието и ъгъла между магнитните йони във връзките Cr-O-Cr и Cr-O-O-Cr. Това 

постигаме като дефинираме полярните решетъчни трептения, включвайки анхармонич-

ните фонон-фононни взаимодействия от трети и четвърти порядък.  

 𝐻𝑝ℎ−𝑝ℎ =
1

2!
∑ (𝜔𝑜𝑖𝑗)

2
𝑖𝑗 𝑄𝑖𝑄𝑗 +

1

3!
∑ Φ𝑖𝑗𝑟𝑄𝑖𝑄𝑗𝑄𝑟𝑖𝑗𝑟 +

1

4!
∑ Υ𝑖𝑗𝑟𝑠𝑄𝑖𝑄𝑗𝑄𝑟𝑄𝑠𝑖𝑗𝑟𝑠  ,           (23) 

където Qi и ωoij са нормализираната координата и непертурбираната честота на реше-

тъчния мод, Ф𝑖𝑗𝑟  и Υ𝑖𝑗𝑟𝑠 са съответно константите на взаимодействие от трети и четвърти 

порядък. Вибрационната нормализирана координата Qi може да бъде представена на 

езика на фононните оператори на раждане и унищожение както следва: 

 𝑄𝑖 = (
1

2𝜔𝑜𝑖
)

1

2
(𝑎𝑖 + 𝑎𝑖

+).  
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Ще отчетем и т.нар. спин-фононно взаимодействие като добавим в хамилтониана 

член, отчитащ взаимодействието между спиновете и фононите: 

 𝐻𝑠−𝑝ℎ
𝐶𝑟−𝐶𝑟 = −

1

2
∑ 𝐹1𝑖𝑗𝑟

𝐶𝑟−𝐶𝑟(𝑆 𝑖
𝐶𝑟 . 𝑆 𝑗

𝐶𝑟)𝑄𝑟𝑖𝑗𝑟(𝑛𝑛) −
1

2
∑ 𝐹2𝑖𝑘𝑟

𝐶𝑟−𝐶𝑟(𝑆 𝑖
𝐶𝑟 . 𝑆 𝑘

𝐶𝑟)𝑄𝑟 −𝑖𝑗𝑟(𝑛𝑛𝑛)   

 −
1

4
∑ 𝑅1𝑖𝑗𝑟𝑠

𝐶𝑟−𝐶𝑟(𝑆 𝑖
𝐶𝑟 . 𝑆 𝑗

𝐶𝑟)𝑄𝑟𝑄𝑠 −𝑖𝑘𝑟𝑠(𝑛𝑛)
1

4
∑ 𝑅2𝑖𝑘𝑟𝑠

𝐶𝑟−𝐶𝑟(𝑆 𝑖
𝐶𝑟 . 𝑆 𝑘

𝐶𝑟)𝑄𝑟𝑄𝑠 −𝑖𝑘𝑟𝑠 (𝑛𝑛𝑛)             (24) 

 −
1

2
∑ 𝜆1𝑖𝑗𝑟

𝐶𝑟−𝐶𝑟[𝑒 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟 × [𝑆 𝑖

𝐶𝑟 × 𝑆 𝑗
𝐶𝑟]. 𝑒 𝑟𝑄𝑟 −

1

4
∑ 𝜆2𝑖𝑗𝑟𝑠

𝐶𝑟−𝐶𝑟[𝑒 𝑖𝑗
𝐶𝑟−𝐶𝑟 × [𝑆 𝑖

𝐶𝑟 × 𝑆 𝑗
𝐶𝑟]. 𝑒 𝑟𝑄𝑟𝑄𝑠𝑖𝑗𝑟𝑠  𝑖𝑗𝑟 , 

където 𝐹1𝑖𝑗𝑟
𝐶𝑟−𝐶𝑟, 𝐹2𝑖𝑘𝑟

𝐶𝑟−𝐶𝑟, 𝑅1𝑖𝑗𝑟𝑠
𝐶𝑟−𝐶𝑟  и 𝑅2𝑖𝑘𝑟𝑠

𝐶𝑟−𝐶𝑟  са константите на спин-фононното взаимодей-

ствиe. Те са съответно първите и вторите производни на изотропното спиново обменно 

взаимодействие между първите и вторите съседи по отношение на решетъчните от-

мествания [39]. 𝑅1𝑖𝑗𝑟𝑠
𝐶𝑟−𝐶𝑟  и 𝑅2𝑖𝑘𝑟𝑠

𝐶𝑟−𝐶𝑟  могат да бъдат положителни или отрицателни в зави-

симост от направлението на собствения вектор на произволен фононен мод, което обяс-

нява защо едни фононни моди се втвърдяват, а други омекотяват при поява на магнитно 

подреждане. 𝑒 𝑟 е единичният вектор по посока на решетъчното отместване. 𝜆1𝑖𝑗𝑟
𝐶𝑟−𝐶𝑟 и 

𝜆2𝑖𝑗𝑟𝑠
𝐶𝑟−𝐶𝑟  са спин-решетъчните взаимодействия, които са следствие от релативистичното 

спин-орбитално взаимодействие. То е свързано с DM взаимодействие, когато усредне-

ното отместване < 𝑄𝑟 > е ненулево и разрушава симетрията на  инверсия. От теоретична 

гледна точка 𝜆1𝑖𝑗𝑟
𝐶𝑟−𝐶𝑟  и 𝜆2𝑖𝑗𝑟𝑠

𝐶𝑟−𝐶𝑟 са първите и вторите производни на DM вектора по отно-

шение на решетъчните отмествания.  

Дефинираме фононната функция на Грийн в енергетично представяне: 

 𝐺𝑟𝑠
𝑝ℎ

=≪ [𝑎𝑟;  𝑎𝑠] ≫𝐸.                                                      (25) 

От нейните полюси определяме фононната енергия 𝜁𝑝ℎ.  

Подробни пресмятания за получаване в аналитичен вид на 𝜁𝑝ℎ са представени в 

предишна наша статия [39]. На фиг. 7 е представена температурната зависимост на фо-

нонната енергия за YCrO3. Решетъчните трептения показват очаквано втвърдяване при 

понижаване на температурата до температурата на магнитния фазов преход ТN. Под ТN 

се наблюдава промяна в поведението на фононния мод. Появява се аномално омеко-

тяване или втвърдяване при намаляване на температурата до Т1 = 64 K, като в ТN се полу-

чава положителен или отрицателен скок в решетъчната енергия. Под Т1 се появява до-

пълнителна фононна аномалия, която представлява положителен скок с последващо 

втвърдяване с понижаване на температурата до Т2. Под Т2 фононните моди достигат до 

насищане, като в околност на Т2 числено е установено наличието на малък скок в 

решетъчната честота. От теоретична гледна точка е очевидно, че под ТN знакът на 

𝑅1,2
𝐶𝑟−𝐶𝑟определя дали модът ще се втвърдява или омекотява. Този знак зависи от конку-

ренцията между антиферомагнитното и феромагнитното взаимодействие. Поведението 

на фононния мод в температурния интервал ΔТSR = T1 - T2 зависи от знака и големината 

на 𝜆2𝑖𝑗𝑟𝑠
𝐶𝑟−𝐶𝑟. Скокът в околност на Т2 е следствие от промяната на магнитната конфи-

гурация от Г4 към Г2. Насищането под Т2 се обяснява с факта, че при ниски температури 

Cr-спиновете са напълно подредени. Числените пресмятания са в добро качествено съот-

ветствие с експерименталните резултати, публикувани в [17, 19]. Моделът е приложим и 

при теоретичното изследване на фононните спектри на LuCrO3 [18, 19]. 
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Фиг. 7. Температурна зависимост на фононната енергия 𝜻𝒑𝒉  

за YCrO3 при различни знаци на RCr-Cr 

4. Заключение 

Представена е микроскопична теория на магнетоелектричните ефекти в мулти-

фероични RCrO3 съединения, където R е немагнитен йон (R = Y, La, Lu и Eu). За теоре-

тичното изследване са използвани температурно-зависими ретардиращи функции на 

Грийн и процедурата на Тябликов за разцепване на висшите Грийнови функции. В тези 

пресмятания е използван моделът на Изинг в напречно поле за псевдо-спин B = 1/2. ME 

взаимодействие между магнитната и фероелектричната подсистеми е описано с 

биквадратични членове по отношение на спиновите и псевдо-спиновите оператори: 

−𝛾 ∑ (𝑃⃗ )
2
(𝑆 𝑖 . 𝑆 𝑗)𝑖𝑗 − 𝛾′ ∑ (𝑃⃗ )

2
(𝑆 𝑖 . 𝑆 𝑗)𝑖𝑗  и антисиметричен член, описващ индуцирано DМ 

взаимодействие от полярните отмествания на R спрямо Cr йони: 

 −𝜆∗ ∑ (𝑃⃗ × 𝑒 𝑖𝑗). (𝑆 𝑖 × 𝑆 𝑗)𝑖𝑗 .  

Този модел дава възможност да се опишат и качествено да се обяснят появата на 

температурно зависим спин-преориентационен преход и появата на допълнителна 

поляризация под температурата на магнитния фазов преход. Теоретично е установено, 

че антисиметричното МЕ взаимодействие ренормира честотата на тунелиране, докато 

стрикционното МЕ взаимодействие ренормира псевдо-спиновото обменно 

взаимодействие под ТN. Това позволява качествено да се обясни зависимостта на 

спонтанната поляризация PS от големината и посоката на външното магнитно поле ℎ⃗ . 

Установено е, че при прилагане на ℎ⃗  по оста на най-лесно намагнитване (z-оста) с 

нарастване на полето PS нараства, стремейки се към насищане. Когато ℎ⃗  е приложено по 

x-оста, перпендикулярно на оста на най-лесно намагнитване, PS намалява с нарастване 

на полето, като при определена критична стойност на външното поле ℎ[1,0,0]
𝑐𝑟  спонтанната 

поляризация става нула.  

Изследвана е температурната зависимост на енергията на фононен мод. Теоре-

тично са получени наблюдаваните аномалии във фононните спектри около темпера-

турата на магнитния фазов преход и SR прехода. Ефектитe на втвърдяване или омеко-

тяване на мода са моделирани с промяна на знаците на вторите спин-фононни константи 

𝑅1,2
𝐶𝑟−𝐶𝑟и λ2

Cr-Cr
. Наблюдаваните аномалии са обяснени качествено с конкуриращите се 
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антиферомагнитно и феромагнитно взаимодействие и с промяната на магнитната кон-

фигурация като следствие от SR преход. Получено е добро качествено съвпадение е 

цитираните експериментални резултати.  
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MICROSCOPIC APPROACH TO THE MAGNETOELECTRIC 

COUPLINGS IN RCrO3 (R = Y, La, Lu and Eu) COMPOUNDS 

A. Apostolov
1
, I. Apostolova2 

Keywords: multiferroics, magnetoelectric interactions, Green’s functions, spin-

reorientation transition, induced Dzyaloshinskii-Moriya interaction  

ABSTRACT 

A microscopic theory of magnetoelectric (ME) effects in multiferroic RCrO3 

compounds, where R is a non-magnetic ion (R = Y, La, Lu and Eu), is presented. Taking into 

account the influence of polar lattice displacements of symmetrical and antisymmetric 

exchange interactions, two types of coupling between the magnetic and the ferroelectric 

subsystems are defined. The first magnetoelectric interaction is quadratic with respect to spin 

and pseudo-spin operators. The second, called antisymmetric, is induced from the appearance 

of spontaneous polarization in RCrO3. This microscopic model describes the occurrence of a 

temperature-dependent spin-reorientation (SR) transition and defines it as continuous 

(continuous rotation of the magnetic spins in the zx plane within a certain temperature range). 

Theoretically, the appearance of additional polarization as a consequence of a magnetic 

phase transition has been proven. This is due to the induced of an antisymmetric magnetic 

interaction of type Dzyaloshinskii-Moriya which is a consequence of the spontaneous 

polarization in these compounds. The influence of magnetoelectric interactions on the magnetic 

and ferroelectric subsystems has been investigated. The dependence of spontaneous 

polarization on the direction of external magnetic field is explained by the occurrence of 

feedback effect between PS and magnetism.  

The temperature dependence of the phonon energy is calculated and the observed 

anomalies are explained by the influence of the spin-phonon interaction, the competition 

between the antiferromagnetic and the ferromagnetic interaction and with the changes of the 

magnetic structure as a result of the SR transition. For the numerical calculations the method of 

Green’s functions is used. 
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