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РЕЗЮМЕ 

Въпреки усилията на много изследователски колективи, оптимизирането на про-

цеса на топлинна дисипация от магнитни наночастици в терапевтичния метод на само-

контролираща се магнитна хипертермия за борба с рака, остава предизвикателство. 

Макроскопичните модели, описващи количествено процеса на генерация на топлина, не 

могат еднозначно да съвместят изискванията на биосъвместимост на магнитните нано-

частици в хуманната медицина от една страна с високи стойности на 𝑆𝐴𝑅 коефициента 

от друга. За първи път предлагаме изцяло микроскопичен модел, използващ модифици-

ран Хайзенбергов хамилтониан, и метода на функциите на Грийн за пресмятане на аб-

сорбираната мощност (топлинната енергия, абсорбирана от магнитна наночастица за 

единица време в променливо магнитно поле) за La1-xSrxMnO3 и Me1−xZnxFe2O4 с Ме = Co, 

Ni, Cu, Mn съединения. Пресметнати са напречната магнитна възприемчивост, енергията 

на елементарните възбуждания и затихването, което ни дава възможност да изследваме 

𝑆𝐴𝑅 като функция на микроскопичните параметри на системите: константите на обмен-
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ното взаимодействие и еднойонната магнитна анизотропия. Получените изрази са в ана-

литичен вид и са удобни за числени пресмятания. Предложен е модел на магнитна хете-

рогенна наночастица, съставена от области: сърцевина, обвивка, интерфейс между сър-

цевината и обвивката и външна повърхност. Всички тези области могат да са с различна 

дебелина, което предоставя възможност да се моделират и композитни наночастици. От 

теоретична гледна точка това представлява още една степен на свобода (при фиксирани 

размер и концентрация на дотираните йони), с която могат да се модифицират магнит-

ните свойства на наночастиците. Така предложеният модел на наночастица дава въз-

можност за всяка област да се дефинират както различни константи на взаимодействие и 

магнитна анизотропия, така и различни магнитни конфигурации. На базата на този мо-

дел ще бъде изследвана числено (във част II на тази разработка) термичната ефективност 

на магнитни наночастици за самоконтролираща се магнитна хипертермия. 

1. Въведение 

Магнитната хипертермия (МХ) е сравнително нов и иновативен метод за борбата 

с онкологичните заболявания [1]. В света не престават търсенията на учените за преодо-

ляване на една от най-коварните болести – рака. Многочислените експерименти, прове-

дени върху животни, доказват, че локалното нагряване в интервала от 41 °С до 46 °С на 

злокачествените новообразувания води до тяхното унищожаване и в крайна сметка до 

пълното разпадане на тумора, като при това се запазват здравите клетки. Това се дължи 

на факта, че туморните образувания са по-чувствителни към прегряване в сравнение със 

здравите тъкани. Магнитната хипертермия е метод за нагряване на тумора с използване-

то на магнитни материали. В зависимост от степента на повишаване на температурата 

МХ бива: а) термо „срязване“ – туморът се подлага на температури над 46 °С, което во-

ди до неговото незабавно некротиране или коагулиране; б) умерена хипертермия (тем-

пературно загряване в интервала от 41 °С до 46 °С), където туморните клетки са подло-

жени на температурен стрес, водещ до активизиране на механизми на деградация като 

протеинова денатурация, ДНК разкъсване и разпадане. Последната се разделя на локал-

на (топлинното третиране се извършва в малка област, по възможност в самия тумор), 

регионална (третират се цели органи, в които има туморни образувания) и комплексна 

(третира се цялото тяло при наличие на метастази). Този начин на лечение допълва на-

личните в момента терапии, включващи химиотерапия, радиотерапия, хирургична ин-

тервенция, генна и имунна терапия.  

Какъвто и вид хипертермия да се използва, целта е да се нагрява само туморът, 

без да се увреждат здравите клетки около него. Това може да се постигне с локалната 

хипертермия, която в настоящия момент е обект на засилен научен интерес [2, 3]. Осно-

вата на този терапевтичен метод се явява т.нар. магнитна хипертермия. Тя се базира на 

простия факт, че магнитни наночастици (МНЧ) при взаимодействието си с променливо 

електромагнитно поле „произвеждат“ топлина [4]. Възможността магнитна енергия да се 

превръща в топлина, посредством магнитни материали, и да се използва за терапия на 

туморни образувания, е предложена за първи път през 1957 година [5]. Базираната на 

МНЧ хипертермия има редица предимства пред конвенционалното термично нагряване 

за медицински цели: 1) Раковите клетки абсорбират МНЧ като по този начин се увели-

чава ефективността на терапевтичното нагряване вътре в тях; 2) МНЧ може да се насоч-

ват посредством специални свързващи и насочващи агенти (химична функционализа-

ция) към раковите образувания, правейки процедурата селективна и по-ефективна; 3) 

Електромагнитните полета преминават безпроблемно през тялото и генерират топлина 

само в тъканите, свързани с МНЧ, като по този начин се „доставя“ топлина на клетъчно 
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ниво [6, 7]. 4) МНЧ в стабилни колоидни суспензии могат да бъдат доставени до ракови-

те образувания по неинвазивен път: венозно или мускулно. 

Обобщавайки казаното дотук: идеалният механизъм за „доставяне“ на топлина е 

неинвазивен, селективен към тъканите, по възможност с прецизна локализация, с висока 

интензивност на загряване и температурно управляем. 

Както вече бе подчертано, нагряването трябва да се извършва в температурен ин-

тервал от 41 °С до 46 °С, защото над тази температура ще настъпи денатурация на бел-

тъците в здравите тъкани и образуване на некрози с последващ летален изход за пациен-

тите [7, 8]. Основен проблем при in vitro и in vivo приложението на МХ е мониторингът 

на температурното поле около тумора. Решението на този проблем е използването на 

МНЧ (феромагнитни и феримагнитни) с температура на магнитния фазов преход от маг-

нитно подредено към магнитно неподредено състояние ТC в интервала от 41 °С до 46 °С. 

Над тази температура частицата преминава в парамагнитно състояние и процесът на заг-

ряване спира, т.е. имаме самоконтролиращ се процес по отношение на температурата. 

Тогава се говори за самоконтролираща се магнитна хипертермия (СМХ). Температурата 

на магнитния фазов преход се явява необходимо условие МНЧ да е приложима за мето-

да на СМХ, защото гарантира превенцията на живота на пациента. Допълнителните ус-

ловия МНЧ да са приложими за СМХ са: а) голяма стойност на намагнитването на на-

сищане 𝑀𝑆 за по-голям отклик на външното магнитно поле; б) голяма стойност на 

коерцитивното поле 𝐻𝐶 , която определя по-голяма ефективност на процеса на термично 

загряване; в) размер на МНЧ, по-малък от 25 nm, което осигурява възможност за транс-

порт през капилярните кръвоносни съдове; г) нетоксичност и биосъвместимост; д) чес-

тотата 𝑓 и амплитудата 𝐻0 на външното променливо електромагнитно поле да са био-

съвместими. Магнитното поле трябва да е безопасно от биологична гледна точка и да е в 

рамките на човешкия толеранс за болка. Високочестотните магнитни полета водят до 

безволево възбуждане на периферни и основни мускули, на нерви, сърдечна стимулация 

и аритмия и неконтролируемо нагряване на тъкани.  Този лимит се дефинира от израза: 

𝐻0 ∗ 𝑓 < 5.10
9
 A/m.s – наречен 𝐻0 ∗ 𝑓 фактор [9]. 

 

Важно условие МНЧ да са приложими за МХ е тяхната нетоксичност. Доколкото 

тази статия няма да изследва проблемите с токсичността, ние ще отбележим само някои 

съществени моменти. Подобряването на биосъвместимостта на МНЧ се осъществява 

чрез добавяне на специална обвивка („обличат се“). Изследванията на МНЧ „облечени“ 

с обвивки от SiO2 [10], декстран [11], циртантни лиганди [12], мастни аминокиселини 

[13] и поливинилпиролидон (PVP) [14] показват колоидна стабилност и биосъвместимост. 

Процедурата за използване на МНЧ за целите на СМХ е следната: разпределение 

на частиците около тумора с последващо генериране на топлина в тумора при прилагане 

на променливо магнитно поле. Динамичният отговор на магнитния момент на магнитния 

дипол в променливото магнитно поле се управлява от термичните флуктуации, които 

възникват в наночастиците. Механизмът на топлинна генерация може да се дължи на 

три явления: хистерезисни загуби, релаксационен механизъм на Neel и релаксационен 

механизъм на Brownian. Първият механизъм е свързан с преместване на доменните сте-

ни и се наблюдава в магнитни наночастици с размер над 100 nm [15]. За частици с раз-

мери под 25 nm (подходящи за in vivo и in vitro приложения) нагряването се дължи на 

магнитния момент на наночастицата като цяло (частиците се намират в суперпарамаг-

нитно състояние). В еднодоменни суперпарамагнитни частици, генерирането на топли-

ната се дължи на релаксационен механизъм тип Neel [16] и релаксационен механизъм 

тип Brownian [17], наречен още ротационен. При релаксационния механизъм на Neel 

магнитните моменти, които са блокирани в направлението на лесната ос на намагнитва-

не, се отклоняват от тази ос по направление на външното поле. Този механизъм е подо-
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бен на хистерезисните загуби при мултидоменни частици, като при това има „вътрешно 

триене” поради завъртане на магнитните моменти по посока на полето, което води до 

възникване на топлина. При Brownian тип цялата частица осцилира с магнитен момент 

по направление на лесната ос, като топлината възниква поради вискозното съпротивле-

ние на средата. Neel и Brownian механизмите действат едновременно, като последният 

преобладава за частици с по-голям обем в ниско вискозна среда [18], докато Neel релакса-

цията доминира за частици с малки размери и високо вискозни биологични разтвори [16]. 

Кой от двата механизма (хистерезисния или релаксационния) доминира, зависи от 

обема на МНЧ. Съществува критичен обем на наночастиците 𝑉𝐶 [19], под който преоб-

ладава релаксационният. Доколкото времето на релаксация 𝜏 на МЧН зависи силно от 

размера на частиците, се доказва, че доминирането се появява, когато 𝜏 е равно на ре-

ципрочната стойност на честотата на променливото магнитно поле 𝜔 [20], т.е. 𝜔𝜏 = 1 

(𝜔 = 2𝜋𝑓). 

За типични честоти на променливите магнитни полета, използвани в СМХ 

(𝑓 = 200 kHz) релаксационните времена на МНЧ трябва да са от порядъка на 10
-5

 – 10
-6 

s, 

което съгласно [21] определя Neel релаксацията като доминиращ механизъм за еднодо-

менни наночастици с размер под 25 nm (подходящи за in vivo и in vitro приложения).  

За оценка на ефективността на трансфер на топлина от МНЧ към тъканите се из-

ползва т.нар. 𝑆𝐴𝑅 (specific absorption rate) коефициент, който се дефинира като абсорби-

раната топлинна мощност, нормирана към масата на МНЧ при приложено външно про-

менливо електромагнитно поле с определена честота 𝑓 и амплитуда 𝐻0.  

𝑆𝐴𝑅 =
𝐴𝑑𝑠𝑜𝑟𝑏𝑒𝑑 𝑝𝑜𝑤𝑒𝑟

𝑀𝑎𝑠𝑠 𝑜𝑓 𝑀𝑁𝑃𝑠
  .                                                     (1) 

Aко магнитни наночастици се поставят в променливо магнитно поле с честота 𝑓 и 

амплитуда 𝐻0, ще се отдели топлина 𝐴 при един цикъл на променливото магнитно поле, 

равна на площта на хистерезисната крива. Тогава 𝑆𝐴𝑅 към единица маса от инфилтрира-

ната проба от МНЧ се определя като:  

𝑆𝐴𝑅 = 𝐴𝑓.                                                          (2) 

Количественото характеризиране на ефективността на трансформиране на маг-

нитната енергия в топлина се определя от възможността за пресмятане на лицето на хис-

терезисната крива и зависимостта на тази площ от параметрите, характеризиращи свой-

ствата на МНЧ. Ако се знае зависимостта на 𝐴 от статичните и динамичните характе-

ристики на наночастиците, ще намерим режим, при който най-ефективно се отделя 

топлина, за най-кратко време, при спазване на биологичната толерантност. Максимизи-

рането на 𝐴, а следователно и на 𝑆𝐴𝑅, се оказва нелека задача и предизвикателство. Екс-

периментални изследвания предлагат оптимизиране на нагряването в зависимост от раз-

мера на МНЧ, намагнитването на насищане, коерцитивността и ефективната константа 

на магнитна анизотропия. Показано е, че 𝑆𝐴𝑅 има немонотонна зависимост от тези па-

раметри [21 ÷ 24]. Установено е, че стойността на 𝑆𝐴𝑅 зависи от методите на синтезира-

не на МНЧ [25, 26], от междучастичното дипол-дилолно взаимодействие [27, 28] и от 

формата на МНЧ [29].  

Методите на синтез на МНЧ определят дисперсността на пробата, т.е. разликата в 

размера на МНЧ. Например при синтез на желязно оксидни наночастици с т.нар. sol-gel 

и co-precipions техники се наблюдава значителна полидисперсност, достигаща до 15% 

[25], което значително променя ефективността на генериране на топлина. При използва-

не на т.нар. thermal decomposition method пробите са на практика монодисперсни [26], но 

имаме ограничение по отношение на размерите на МНЧ (максимум до 15 nm). При зна-
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чителна концентрация за МНЧ в третираната област интер-частичното диполно взаимо-

действие променя магнитния отклик и влияе на Neel релаксацията. Няма яснота как ди-

пол-диполното взаимодействие влияе на стойността на 𝑆𝐴𝑅. В някои статии е докладва-

но, че то води до нарастване на ефективността на термично нагряване [28, 30], в други 

до намаляване [28, 31, 32].  

Първото теоретично пресмятане на 𝑆𝐴𝑅 е направено на базата на описанието на 

Дебай за диелектричните загуби, което води до създаването на т.нар. теория на линейния 

отклик (linear response theory – LRT). Тя предполага, че всички спинове в МНЧ реагират 

по един и същ начин на променливото магнитно поле. Това е макроскопична теория, при 

която се постига добро качествено съвпадение с експерименталните данни в случай на 

режим на малки амплитуди на външното магнитно поле 𝐻0 по отношение на полето на 

магнитната анизотропия 𝐻𝐴, т.е. 𝐻0 ≪ 𝐻𝐴  [16, 19]. Въпреки своите ограничения, тази те-

ория предсказва, че ефективността на нагряване зависи от параметрите на външното 

електрично поле (амплитуда и честота) и от характеристиките на НЧ (размер 𝑑, намаг-

нитеност на насищане 𝑀𝑆, коерцитивно поле 𝐻𝐶 , константа на анизотропия 𝐷 и време на 

релаксация 𝜏).  

Друго приближение за пресмятане на 𝑆𝐴𝑅 е Stoner-Wohlfarth моделът и числено 

пресмятане на уравнението на Ландау-Лифшиц симулации с метода на Monte-Carlo [33-

35]. Тези модели са макроскопични и предполагат хомогенни МНЧ. Последното предпо-

ложение не е характерно за наноструктурите. Благодарение на прекъсването на перио-

дичната инвариантност на повърхността, структурата и взаимодействията в наночасти-

ците се променят. С намаляване на размера на МНЧ повърхностният слой започва да 

оказва съществено влияние върху свойствата на нанообектите (т.нар. повърхнинни и 

размерни ефекти) и предизвиква драстични промени в техните магнитни свойства. Ето 

защо Biasi et al. [36] разглеждат хетерогенни МНЧ, използвайки т.нар. core/shell модел и 

обясняват експерименталните резултати за магнитните характеристики на метални 

аморфни наночастици. Vasilakaki et al. [29] прилагат Monte Carlo симулации за хетеро-

генни МНЧ, за да изследват влиянието на размера и формата върху стойностите на 𝑆𝐴𝑅 

за фери/феромагнитни наночастици.  

Моделирайки хетерогенността на наночастиците чрез промяна на константите на 

обменно взаимодействие, на магнитната анизотропия и броя на най-близките съседи на 

повърхността и във вътрешността, ние подробно изследвахме в предишни наши работи 

МНЧ със структурни формули La1-xSrxMnO3 (LSMO) [37] и Me1−xZnxFe2O4 (MZFO) с 

Ме = Co, Ni, Cu, Mn [38]. Определихме набор от наночастици, подходящи за магнитна 

хипертермия, на базата на тяхната температура на магнитен фазов преход, размери и 

магнитна характеристика. Изградихме микроскопичен модел, използвайки модифициран 

Хайзенбергов хамилтониан и пресметнахме техните магнитни характеристики с помощ-

та на функциите на Грийн (ФГ).  

Както бе посочено по-горе, МНЧ, подходящи за СМХ, имат определени изисква-

ния за стойности на 𝑇𝐶 , 𝐻𝐶 , 𝑀𝑆 и 𝐷. Тези магнитни характеристики определят термични-

те параметри на 𝑆𝐴𝑅 за наночастиците. От микроскопична гледна точка тези магнитни 

характеристики зависят от: 1) размера на МНЧ (от съотношението shell/core, т.е. т.нар. 

размерни и повърхнинни ефекти, водещи както до промяна на магнитните взаимодей-

ствия на повърхността спрямо обема, така и на броя на най-близките съседи поради пре-

късване на транслационната инвариантност и процеси на оксидация на повърхността); 2) 

формата на наночастиците, което определя промяна в обменните взаимодействия и маг-

нитната анизотропия. Това дава възможност да се манипулират магнитните свойства на 

МНЧ чрез промяна на размера, дотиране и специални повърхнинни обработки.  
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За терапия на тумори чрез СМХ са изследвани основно три групи от съединения.  

1) Еднодоменни магнетити (Fe3O4 или γ-Fe3O4), които имат отлична биосъвмести-

мост. Те имат високи стойности на 𝑆𝐴𝑅, но въпреки това е трудно да се контролират 

техните магнитни характеристики поради проблеми в синтеза на МНЧ [39]. Непреодо-

лими трудности има при контролиране на температурата на нагряване в биологично 

приемливия интервал от 41 °C до 46 °C. Дори при размер 10 nm температурата на маг-

нитния фазов преход на МНЧ е 585 °C [40]. Трудността в манипулирането на 𝑇𝐶  идва от 

това, че при тези съединения тя може да се контролира само с промяна на размера и 

формата на МНЧ.  

2) Решаването на проблема с температурата на фазовия преход е осъществено 

посредством дотиране със Sr-йони на мaнганов перовскит със структурна формула 

LaMnO3, който има температура на магнитния фазов преход 133 °C. Експериментално е 

установено, че в обемни образци La1-xSrxMnO3 𝑇𝐶  нараства, минавайки през максимум 

при х = 0,33, след което бавно намалява [41, 42]. Например за х = 0,24 и х = 0,27 𝑇𝐶  има 

стойности 40 °C и 45 °C, съответно. Така дотирането се явява още една „степен на сво-

бода“, която ни позволява да манипулираме температурата на магнитния фазов преход 

заедно с намаляване на размера на МНЧ. 

3) Друга група широко изучавани материали, които са подходящи за СМХ, са фе-

ритите, т.е. железните оксиди със структурна формула MeFe2O4, където Ме = Ni, Co, Mn, 

Zn, Mg. Експерименталните изследвания показват, че при т.нар. смесени ферити със 

структурна формула Ме1-хZnxFe2O4, с нарастване на концентрацията на диамагнитните 

цинкови йони или с намаляване на размера на МНЧ драстично се променя температура-

та на магнитния фазов преход [43 ÷ 46]. Чрез дотиране с Zn-йони и намаляване на раз-

мера на МНЧ температурата на магнитния фазов преход може да се „настрои фино“, та-

ка че да се намира в интервала от биологично приемливи температури.   

За последните две групи вещества има сравнително малко изследвания на техните 

𝑆𝐴𝑅 коефициенти [24, 34, 47]. Причината за това са трудният синтез, биосъвместимостта 

и химичната нестабилност [48]. Част от нерешените проблеми напоследък започват ус-

пешно да се решават посредством т.нар. „обличане“ на МНЧ със защитни полимери или 

стабилизиращи добавки за химичните връзки [49, 50].  

Прегледът на достъпната ни литература показва, че много от представените екс-

периментални данни за 𝑆𝐴𝑅 за гореописаните МНЧ са измерени за честоти и амплитуди 

на външните магнитни полета, които са над биоприемливите нива за 𝐻0 ∗ 𝑓 фактора. 

Информация за стойностите на температурата на магнитния фазов преход за изследвани 

образци липсва или е със стойности, надхвърлящи биоприемливия температурен интер-

вал от 41 °C до 46 °C.  

В предишни наши разработки [37, 38, 51 ÷ 54] на базата на теоретични изследва-

ния и числени пресмятания на магнитните характеристики са определени набор от 

МНЧ,, които отговарят на критериите за приложимост в терапевтичния метод СМХ. Във 

всички тези изследвания, като необходимо условие за приложимост при терапевтични 

манипулации, определяме биосъвместимостта на температурата на фазовия преход с 

възможност за in vivo и in vitro приложения. Оптимизирането на температурата на фазо-

вия преход постигаме посредством вариране на размера на МНЧ и степента на тяхното 

дотиране. За съединения със структурни формули La1-xSrxMnO3 и Ме1-хZnxFe2O4 след 

достигане на тези параметри изследваме зависимостта на намагнитването на насищане и 

коерцитивността от размера, форма и концентрация на примесите на заместване. На ба-

зата на тези изследвания определихме МНЧ от двата типа съединения, които имат опти-

мални магнитни параметри за СМХ. Те са дадени в табл. 1 и табл. 2: 
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Таблица 1. Числено пресметнати магнитни характеристики 𝑻𝑪, 𝑴𝑺, 𝑯𝑪, размер 𝒅 и 

𝑺𝑨𝑹 коефициент за различни МНЧ със структурна формула La1-xSrxMnO3, 
подходящи за in vivo и in vitro приложения за СМХ [37] 

La1-xSrxMnO3 
𝑇𝐶  

(K) 

𝑑 

(nm) 

𝑀𝑆 

(μB/f.u.) 

𝐻𝐶  

(Oe) 

𝑆𝐴𝑅 

(W/g) 

x = 33 315 17,9 1,98 26 2,19 

x = 27 315 20,4 1,70 29 2,30 

x = 25 315 25,0 1,75 33 1,85 

x = 24 315 30,0 2,25 38 1,71 

Таблица 2. Числено пресметнати магнитни характеристики 𝑻𝑪, 𝑴𝑺, 𝑯𝑪 и размер 𝒅 

за различни МНЧ със структурна формула Me1−xZnxFe2O4, подходящи за in vivo и in 

vitro приложения за СМХ [38] 

Me1-xZnxFe2O4 
𝑇𝐶  

(K) 

𝑑 

(nm) 

𝑀𝑆 

(μB/f.u.) 

𝐻𝐶  

(Oe) 

Co0.6Zn0,4Fe2O4 315 17,05 3,25 92,86 

Ni0.5Zn0,5Fe2O4 315 11,36 1,50 40,00 

Cu0.6Zn0,4Fe2O4 315 13,26 1,67 24,17 

Mn0.5Zn0,5Fe2O4 315 20,00 2,11 9,17 

Във всички изследвания сме разглеждали невзаимодействащи сферични хетеро-

генни, еднодоменни МНЧ. При Me1−xZnxFe2O4 предполагаме, че в повърхнинния слой 

обменните магнитни взаимодействия и повърхнинната магнитна анизотропия са по-

малки в сравнение със сърцевината, и запазват феримагнитния характер на магнитната 

подредба. При La1-xSrxMnO3 повърхнинният слой е „магнитно мъртъв“ (т.нар. 

magnetically dead layer). На микроскопично ниво са дефинирани Хамилтониани, описва-

щи детайлно обменните взаимодействия между магнитните йони и еднойонната магнит-

на анизотропия. Представени са числено пресметнати зависимости на 𝑇𝐶 , 𝑀𝑆, 𝐻𝐶  
 
от раз-

мера 𝑑 на НЧ и от концентрацията на дотираните йони, като са дискутирани причините 

за тези зависимости на микроскопично ниво.  

В рамките на посочените от нас научни разработки определянето на 𝑆𝐴𝑅 става на 

базата на макроскопичните модели, дискутирани по-горе. За 𝑀𝑆 и 𝐻𝐶  използваме прес-

мятанията на микроскопично ниво, т.е. използваме статичните характеристики на систе-

мата, определени от микроскопичните модели, но не и динамичните характеристики, ка-

то време на релаксация, пресметнато чрез затихването. Изследванията показват, че 

максимизирането на 𝑆𝐴𝑅 без предварително да се отчетат необходимите условия за 

СМХ, дава нереалистични и неприложими стойности за 𝑆𝐴𝑅.  

Досегашните наши изследвания не могат да предложат едновременно максимизи-

ране на 𝑆𝐴𝑅 и удовлетворяване на изискването за биосъвместимост на 𝑇𝐶 . Този проблем 

обстоятелствено е дискутиран от нас в [54]. Ясно е показано, че МНЧ, удовлетворяващи 

условията на приложимост за СМХ, не дават добра термична ефективност и обратно, ус-

ловията, при които се достига максимизиране на 𝑆𝐴𝑅, не са биологично щадящи за чо-

вешкия организъм. За удовлетворяване на двете условия трябва да се създаде подходящ 

микроскопичен модел, чрез който да се определи зависимостта на 𝑆𝐴𝑅 от константите на 

магнитните взаимодействия, магнитната анизотропия, от размера на МНЧ и от дебели-
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ната на повърхностния слой. Това налага да се пресметнат динамичните характеристики 

на системите: енергия на спиновите възбуждания, затихването им и времето на релакса-

ция, описващи отклика на магнитната система на външно променливо въздействие. Ос-

новна цел на настоящата научна разработка е: ПРЕСМЯТАНЕ НА 𝑆𝐴𝑅 НА БАЗАТА НА 

МИКРОСКОПИЧЕН МОДЕЛ И АНАЛИЗ НА ЗАВИСИМОСТТА НА НЕГОВИТЕ 

СТОЙНОСТИ ОТ МИКРОСКОПИЧНИТЕ ПАРАМЕТРИ НА СИСТЕМАТА И СЪС-

ТАВА НА МНЧ ПРИ ОТЧИТАНЕ НА НЕЙНАТА ХЕТЕРОГЕННОСТ. РАЗГЛЕЖДА-

НИЯТА ЩЕ НИ ДАДАТ ОТГОВОР НА ВЪПРОСА ДАЛИ Е ВЪЗМОЖНО ЕДНО-

ВРЕМЕННО МАКСИМИЗИРАНЕ НА 𝑆𝐴𝑅 И УДОВЛЕТВОРЯВАНЕ на УСЛОВИЯТА 

ЗА БИОСЪВМЕСТИМОСТ. 

За целта е удобно да използваме т.нар. Кубо формализъм, описващ реакция на 

система, подложена на смущение, зависещо от времето [55]. За определеност ще смята-

ме, че имаме линейно поляризирано променливо магнитно поле, действащо на МНЧ. За 

средната абсорбирана мощност (енергията, която се абсорбира за единица време) 𝑃 от 

МНЧ получаваме: 

 

𝑃 =  −2 ∑ 𝜔𝜒𝑝𝑞
′′ (𝜔)ℎ𝑚𝑎𝑥

𝑝
𝑝,𝑞

𝜔>0
ℎ𝑚𝑎𝑥

𝑞
,       𝑝, 𝑞 = 𝑥, 𝑦, 𝑧,                                                 (3) 

 

където 𝜒𝑝𝑞
′′ (𝜔) е имагинерната част на магнитната възприемчивост и на микроскопично 

ниво се изразява чрез ретардиращата функция на Грийн. За антиферомагнитни и фери-

магнити наночастици магнитната възприемчивост има вида: 

 

𝜒𝑝𝑞(𝜔) = − ∑ 𝑔2
𝑖𝑗

𝛼𝛽

𝜇𝐵
2 〈〈(𝑆𝑖

𝑎)
𝑝

; (𝑆𝑗
𝛽

)
𝑞

〉〉𝜔,                                                                   (4) 

 

където 𝛼, 𝛽 са спиновите вариабли в дефинираните подрешетки, 𝑖, 𝑗 определят сумира-

нето пo най-близките съседи, 𝜔 = 2𝜋𝑓, 𝑔 е жиромагнитното отношение и 𝜇𝐵 e магнето-

нът на Бор. От (3) може да се пресметне лицето на хистерезисната крива чрез величини, 

характеризиращи системата от микроскопична гледна точка. Това ни дава възможност, 

на базата на подходящо дефиниран моделен хамилтониан, да се пресметнат необходи-

мите ретардиращи функции на Грийн 〈〈(𝑆𝑖
𝑎)

𝑝
; (𝑆𝑗

𝛽
)

𝑞
〉〉𝜔 с помощта на метода на 

Tserkovnikov [56]. От израза 𝑆𝐴𝑅 =
𝑃𝑓

𝜌
 може да се определят зависимостите на ефектив-

ността на топлинното загряване от микроскопичните характеристики на магнитната сис-

тема. 

В част I на настоящата разработка, на базата на модифицирани Хамилтониани се 

предлага изцяло микроскопичен модел за пресмятане на 𝑆𝐴𝑅 коефициента за La1-

xSrxMnO3 и Me1−xZnxFe2O4 с Ме = Co, Ni, Cu, Mn съединения. На базата на ФГ се пресмя-

тат енергиите на елементарните възбуждания, тяхното затихване и имагинерната част на 

напречната магнитна възприемчивост. Изграден е модел на хетерогенна наночастица, 

съставена от 4 области. 

В част II, на базата на експериментални резултати и изградена методология, се 

определят моделните параметри на системата: константите на обменните магнитни вза-

имодействия и тяхната зависимост от концентрацията на дотираните елементи. Предста-

вят се числени пресмятания и се прави анализ и дискусия за зависимостта на енергиите 

на елементарните възбуждания, тяхното затихване и 𝑆𝐴𝑅 коефициента от микроскопич-

ните параметри на системата. 
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2. Модел и метод 

Както споменахме по-горе, за теоретичните пресмятания ще използваме метода на 

двувременните температурни ФГ. 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 и прилагането на стандартния метод на пертурбациите е немислимо. Функци-

ите на Грийн са универсален подход за пресмятане на статичните и динамичните харак-

теристики на различни системи. Формализмът е много удобен, защото при него не се 

разглеждат оператори, а комплексни функции, които притежават прости аналитични 

свойства. ФГ позволява единно решение на цялата квантово статистическа проблематика 

на многочастичните системи, без да е необходимо да се развиват отделни методи. Мето-

дът е подходящ за изследване и на ниско размерни системи, понеже е приложим и за 

правото пространство. Изразите, които се получават, са в аналитичен вид и са удобни за 

числено програмиране и изследване на температурни зависимости на статични и дина-

мични свойства в широки температурни интервали. За пресмятане на елементарните въз-

буждания и тяхното затихване ще използваме метода на Церковников [56]. Всеки хамил-

тониан, описващ реална многочастична система, може да се запише като 𝐻 = 𝐻0 + 𝐻𝑖𝑛𝑡 , 

където 𝐻0 е хамилтонианът на свободната еволюция, а 𝐻𝑖𝑛𝑡  характеризира взаимодейст-

вието. След формално интегриране на уравнението на движение за спиновата гринова се 

получава: 

 

𝐺𝑖𝑗(𝑡) = −𝑖𝜃(𝑡)〈[𝑆𝑖
+; 𝑆𝑗

−]〉 exp(−𝑖𝐸𝑖𝑗(𝑡)𝑡),                                                                  (5) 

 

където: 

𝐸𝑖𝑗(𝑡) = 𝐸𝑖𝑗 −
𝑖

𝑡
∫ 𝑑𝑡′𝑡′ (

〈[𝑗𝑖(𝑡);𝑗𝑗
+(𝑡′]〉

〈[𝑆𝑖
+(𝑡);𝑆𝑗

−(𝑡′]〉
−

〈[𝑗𝑖(𝑡);𝑆𝑗
−(𝑡′]〉〈[𝑆𝑖

+(𝑡);𝑗𝑗
+(𝑡′]〉

〈[𝑆𝑖
+(𝑡);𝑆𝑗

−(𝑡′]〉2
)

𝑡

0
,                              (6) 

  

с обозначението 𝑗𝑖(𝑡) = 〈[𝑆𝑖
+, 𝐻𝑖𝑛𝑡]〉. Независещият от времето член: 

 

𝐸𝑖𝑗 =
〈[[𝑆𝑖

+,𝐻];𝑆𝑗
−]〉

〈[𝑆𝑖
+;𝑆𝑗

−]〉
                                                                                                              (7) 

 

е енергията на спиновото възбуждане в така нареченото от Церковников обобщено 

приближение на Хартри-Фок (ОПХФ), в което се отчитат всички корелационни функ-

ции. Зависещият от времето член в уравнение (6) включва ефектите на затихване. Изра-

зът, от който се пресмята затихването на елементарните възбуждания, има следният вид: 

𝛾𝑖𝑗 = lim𝑡→∞ 𝐼𝑚 {
𝑖

𝑡
∫ 𝑑𝑡′𝑡′ [

〈𝑗𝑖(𝑡);𝑗𝑗
+(𝑡′)〉

〈𝑆𝑖
+(𝑡);𝑆𝑗

−(𝑡′)〉
]}  .                                                                   (8) 

 

В рамките на настоящото изследване за моделни образци ще използваме МНЧ със 

структурни формули La1-xSrxMnO3 и Me1−xZnxFe2O4. Доколкото в предишни наши статии 

правим обстойна аргументация на моделните Хамилтониани, описващи магнитните 

свойства на тези съединения, тук ще маркираме само основните моменти. 

LSMO са примесни метални оксиди с перовскитна кристална структура (АВО3), 

където La
3+

 или Sr
2+

 са катиони, заемащи А-местата, а Mn
3+

 или Mn
4+

 са катиони, заема-

щи В-местата. Когато по-големият Sr
2+

-йон (1,44Å) замести La
3+

-йон, се наблюдава отк-

лонение от идеалната кубична симетрия. При определена концентрация x на Sr
2+

-йони се 

наблюдава структурен фазов преход от орторомбична в ромбоедрична кристална решет-
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ка [57]. Toва води до поява на напрежения в решетката и промяна на дължината и ъгъла 

на Mn-O-Mn връзките. В недотирания LaMnO3 Mn-атомите са трикратно йонизирани, 

магнитните взаимодействия са супер-обменни антиферомагнитни с 𝑇𝑁 = 140 K. С нара-

стване на концентрацията на примесните Sr
2+

-йони става прейонизиране на Mn-атоми от 

Mn
3+

 до Mn
4+

. С нарастването на x се наблюдават три магнитни фазови прехода: 1) За x < 0,1 

(област на слабо дотиране) в LSMO се наблюдава слаб феромагнетизъм от А-тип и съеди-

нението е антиферомагнитен изолатор. Sr-йони дестабилизират антиферомагнитната фаза, 

която се наблюдава при LaMnO3 [58, 59]; 2) В концентрационния интервал 0,1 < х < 0,33 се 

наблюдава феромагнитно поведение. С нарастване на х нараства температурата на фазо-

вия преход 𝑇𝐶  и намагнитеността 𝑀𝑆, като достигат до максимум (𝑇𝐶  = 363 K) при  

х = 0,33. Това е следствие от конкуренция между двойно-обменното феромагнитно взаимо-

действие Mn
3+

-О-Mn
4+

 и антиферомагнитното супер-обменно взаимодействие Mn
4+

-О-Mn
4+

 

и Mn
3+

-О-Mn
3+

. При x = 0,33 съединението е чисто феромагнитно и концентрацията на 

Mn
4+

-йони достига до оптимална концентрация за реализирането на феромагнитно със-

тояние. При концентрации 0,1 < х < 0,15 имаме феромагнитeн изолатор, а над x > 0,15 

феромагнитна метална фаза [57 ÷ 59]; 3) За x > 0,33 антиферомагнитните взаимодействия 

преобладават и нарастването на x води до намаляване на 𝑇𝐶  и 𝑀𝑆 [60]; 4) При  

х = 1 SrMnO3 e антиферомагнетик от G-тип с четирикратна йонизация на Мn-йони и  

𝑇𝑁 = 233 K [57]. 

На базата на експериментално установената връзка между концентрацията на Sr-

йони и температурата на магнитния фазов преход може да се направи обосновано пред-

положение, че МНЧ, подходящи за СМХ, трябва да се търсят измежду съединения със 

стойности на концентрацията х в интервала от 0,23 до 0,50. В статии [60, 61] експери-

ментално е установено, че в този концентрационен интервал 𝑇𝐶  на МНЧ са по-ниски в 

сравнение с обемните материали, като при фиксиран размер на наночастиците с промяна 

на х 𝑇𝐶  се мени много слабо [59]. Значителна промяна в 𝑇𝐶  се наблюдава, при промяна на 

размера на МНЧ при фиксирана концентрация на Sr-йони [38, 62]. Трябва да се отбеле-

жи, че за 0,23 < х < 0,50 се наблюдават най-големите стойности на намагнитеността на 

насищане [63, 64] и коерцитивността 𝐻𝐶 , което също е важно изискване за приложимост 

на MНЧ за СМХ [65].  

На базата на тези експериментални факти Хамилтонианът на системата е кон-

струиран при следните предположения: 

1) Имаме само дотиране на заместване, като Sr-йони заместват само La-йони на 

А-местата. Процеси на внедряване и нестихиометричност не се разглеждат. 

2) Разглеждаме само феромагнитната метална фаза с ромбоедрична кристална 

решетка (𝑅3̅𝐶), защото се интересуваме от концентрационния интервал 0,23 < х < 0,50.  

3) Независимо от концентрацията на Sr-йони разпределението на Mn
4+

-йони е хо-

могенно в образците. Това зависи от начина на синтез на МНЧ и е в сила особено при 

израстване от течна фаза [66]. 

4) Промяната в нивата на дотиране не влияе на големината на супер-обменните 

взаимодействия Mn
4+

-О-Mn
4+

 и Mn
3+

-О-Mn
3+

. 

5) Разглеждаме еднодоменни МНЧ. Критичният размер на МНЧ със структурна 

формула La0,7Sr0,3MnO3, под който тя е еднодоменна, се оценява от експерименти в ин-

тервала от 40 nm до 80 nm [67, 68]. 

6) За отчитане на размерните и повърхнинните ефекти ще предполагаме хетеро-

генна частица. Моделът ще изградим и доразвием за композитни частици, използвайки 

т.нар. core/shell модел. В наша предишна статия [37] предполагаме константна дебелина 

на повърхнинния слой, който на практика е „магнитно мъртъв“. 

Хамилтонианът, описващ магнитните характеристики на LSMO МНЧ, има вида: 
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𝐻 = −
1

2
∑ 𝐽𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+)𝑆𝑖(𝑀𝑛3+).

𝑖𝑗

𝑆𝑗(𝑀𝑛4+) 

−
1

2
∑ 𝐽𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+)𝑆𝑖(𝑀𝑛3+).

𝑖𝑘

𝑆𝑘(𝑀𝑛3+) 

−
1

2
∑ 𝐽𝑗𝑙(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+)𝑆𝑗(𝑀𝑛4+).

𝑖𝑙

𝑆𝑙(𝑀𝑛4+) 

− ∑ 𝐷𝑖(𝑀𝑛3+)[𝑆𝑖
𝑧(𝑀𝑛3+)]2 −

𝑖

∑ 𝐷𝑖(𝑀𝑛4+)[𝑆𝑖
𝑧(𝑀𝑛4+)]2

𝑖

 

−𝑔𝜇𝐵ℎ ∑ [𝑆𝑖
𝑧(𝑀𝑛3+)𝑖 + 𝑆𝑖

𝑧(𝑀𝑛4+)],                                                                     (9) 

където 𝑆𝑖(𝑀𝑛𝛼+), с 𝛼 = 3, 4 е Хайзенберговият спинов оператор на i-място. 𝐽𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ −

𝑀𝑛4+) > 0, 𝐽𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) < 0  и 𝐽𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) < 0 са константите на обменно-

то взаимодействие. Първият член задава феромагнитното двойно-обменно взаимодей-

ствие между спиновете на 𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+ йоните, а последните два определят супер-

обменното взаимодействие между  𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+ и 𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+ магнитни йони. 𝐷𝑖  е 

константа на еднойонната анизотропия, h e постоянно магнитно поле по z-oста, която се 

явява и ос на най-лесно намагнитване. 

Съединенията със структурна формула MeFe2O4 могат да кристализират в нор-

мална и инверсна (обратна) шпинелна кристална структура. В нормалните шпинели Fe
3+

-

йоните са локализирани в октаедричните (В) празнини, докато двувалентните Ме
2+

-йони 

са разположени в тетраедричните (А) празнини. В инверсните шпинели А-местата са за-

ети от Fe
3+

-йони, а В-местата от равно количество Ме
2+

- и Fe
3+

-йони. Магнитните йони в 

А и В празнините си взаимодействат посредством супер-обменни взаимодействия пос-

редством междинен кислороден йон А-О-А, А-О-В и В-О-В, като за взаимодействията е 

в сила следната релация |𝐽𝐴−𝐵| > |𝐽𝐵𝐵| ≫ |𝐽𝐴−𝐴|. Антиферомагнитно А-О-В взаимодейст-

вие е най-важно за кооперативното поведение на диполните моменти във феритите и е с 

най-голяма интензивност [69,70].  

Характерно за MeFe2O4 съединенията е, че тяхната базова структура не се проме-

ня при дотиране на заместване. При дотиране с Zn, който замества Ме-йони, магнитните 

характеристики на Me1−xZnxFe2O4, (0 ≤ x ≤ 1) се променят драстично. При х = 0 съедине-

нието е феромагнитно, температурата на фазовия преход е висока и в зависимост от Ме- 

йона се мени в граници 𝑇𝐶  = 585 – 858 К, като магнитната структура е инверсна. За х = 1 

съединението е антиферомагнитно, с температура на магнитния фазов преход 9 К и е с 

нормална магнитна структура. Механизмът на заместване е следният: Zn
2+

-йони замест-

ват Fe
3+

-йони от тетраедричните празнини, като на свой ред последните заместват Ме
2+

-

йони от октаедричните празнини. Така, с нарастване на концентрацията на Zn
2+

-йони ко-

личеството Ме
2+

-йони намалява. Намагнитването на А-местата (образувайки по модела 

на Neel магнитна А-подрешетка) намалява с нарастване на концентрацията на Zn
2+

-йони, 

докато на В-подрешетката нараства. Това е в сила, когато х се мени в границите между 0 

и 0,5. В този случай магнитната структура е колинеарна. При по-високи нива на дотира-

не (х > 0,5) нетният магнитен момент започва да намалява, което се обяснява с отклоне-

ния на спиновете от z-oста в В-подрешетката [71, 72]. За Zn- дотираните ферити коерци-

тивността 𝐻𝐶  намалява, защото константата на еднойонната анизотропия на Zn- йоните е 

по-малка в сравнение с тази на Ме-йоните [73]. В смесените ферити Me1−xZnxFe2O4 с на-

растване на нивата на дотиране температурата на фазовия преход намалява. Силната за-

висимост на 𝑇𝐶  от концентрацията x определя възможността да манипулираме магнитни-

те свойства на смесените ферити посредством дотиране. Важен за СМХ е 

концентрационният интервал 0,0 < х < 0,4(0,5), защото в този интервал 𝑀𝑆 нараства, кое-
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то благоприятства ефективността на термичното загряване. В наша предишна работа 

[38] доказваме, че при Zn-Me феритите с х = 0,4(0,5) благодарение на намаляване на раз-

мера на МНЧ достигаме до биологично приемливи температури на магнитния фазов 

преход 315 К-317 К за частици с размер до 20 nm (вж. табл. 2).  

Хамилтонианът, който описва поведението на спиновата подсистема на MZFO, е 

конструиран при следните предположения: 

1) Разглеждаме колинеарно подреждане на спиновете в тетраедричните и октаед-

ричните места, което се осъществява в концентрационния интервал 0 < х < 0,5.  

2) Zn
2+

-йони изместват Fe
3+

-йони от тетраедричните места (А-подрешетка), докато 

Ме
2+

 заемат само октаедричните места (В-подрешетка), т.е. не отчитаме възможна нес-

тихеометричност. 

3) Магнитното взаимодействие между спиновете в тетрадричните празнини (А-О-

А) се пренебрегва, защото експериментално е доказано, че е 10 пъти по-малко в сравне-

ние с А-О-В и В-О-В взаимодействията [69]. 

4) За дадено х, в Me1−xZnxFe2O4 смяната на един тип Ме-йон с друг, не води до 

промяна в характера на взаимодействие на Fe-йони между А- и В-подрешетките.  

При така направените предположения, Хамилтонианът, описващ магнитните 

свойства на MZFO, има следният вид: 

 

𝐻 = ∑ 𝐽𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐵)𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐴). 𝑆𝑗(𝐹𝑒𝐵)

𝑖𝑗

+ ∑ 𝐽𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵)𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐴). 𝑆𝑗(𝑀𝑒𝐵)

𝑖𝑗

 

+ ∑ 𝐽𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵)𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐵). 𝑆𝑗(𝑀𝑒𝐵)

𝑖𝑗

− ∑ 𝐷𝑖(𝑀𝑒𝐵)[𝑆𝑖
𝑧(𝑀𝑒𝐵)]2

𝑖

 

− ∑ 𝐷𝑖(𝐹𝑒𝐵)[𝑆𝑖
𝑧(𝐹𝑒𝐵)]2

𝑖

− ∑ 𝐷𝑖(𝐹𝑒𝐴)[𝑆𝑖
𝑧(𝐹𝑒𝐴)]2

𝑖

− 𝑔𝑀𝑒𝜇𝐵ℎ ∑ 𝑆𝑖
𝑧(𝑀𝑒𝐵)

𝑖

 

−𝑔𝑀𝑒𝜇𝐵ℎ ∑ [𝑆𝑖
𝑧(𝐹𝑒𝐵) + 𝑆𝑖

𝑧(𝐹𝑒𝐴)]𝑖 .                                                                                   (10) 

     

𝑆𝑖(𝑋𝛼) (𝛼 = A-, B-подрешетки и 𝑋 = Fe, Me) е Хайзенберговият спинов оператор на i-

място. 𝐽𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐵), 𝐽𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵)J) и 𝐽𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵) са константите на обменното 

взаимодействие между A-B и B-B магнитите йони на i и j местата. 𝐷𝑖  е константа на ед-

нойонната анизотропия, h e постоянно магнитно поле по z-оста, която се явява и ос на 

най-лесно намагнитване. 

Ако линейно поляризираното магнитно поле е приложено по x-оста, за пресмята-

не на абсорбционната мощност 𝑃 трябва да пресметнем напречната възприемчивост 

𝜒𝑥𝑥(𝜒⊥). Тогава изразът (4) придобива следния вид:  

                               

𝜒⊥(𝜔) = 𝜒𝑥𝑥(𝜔) = − ∑ 𝑔2
𝑖𝑗

𝛼𝛽

𝜇𝐵
2 〈〈[𝑆𝑖(𝑋𝛼)]

𝑥
; [𝑆𝑖(𝑋𝛽)]

𝑥
〉〉𝜔,                                     (11) 

 

където в зависимост от това дали разглеждаме LSMO или Me1−xZnxFe2O4, 𝑋 = Mn или 

𝑋 = Fe, Me. α, β = 3
+
, 4

+
 са степени на йонизация или α, β = A-, B- подрешетки и i, j опре-

делят кристалографските позиции на спиновете 𝑆(𝑋). 

За LSMO, снемайки сумирането по подрешетки, 𝜒⊥(𝜔) ще има следния вид: 

 

𝜒⊥
𝐿𝑆𝑀𝑂(𝜔) = 

− ∑ 𝑔2
𝑖𝑗 𝜇𝐵

2 {〈〈[𝑆𝑖(𝑀𝑛3+)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝑀𝑛3+)]
𝑥

〉〉𝜔 + 〈〈[𝑆𝑖(𝑀𝑛3+)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝑀𝑛4+)]
𝑥

〉〉𝜔 +

〈〈[𝑆𝑖(𝑀𝑛4+)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝑀𝑛3+)]
𝑥

〉〉𝜔 + 〈〈[𝑆𝑖(𝑀𝑛4+)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝑀𝑛4+)]
𝑥

〉〉𝜔}.                                   (12) 
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Ако вместо операторите 𝑆𝑖
𝑥(𝑀𝑛𝛼+), 𝑆𝑖

𝑦(𝑀𝑛𝛼+) и 𝑆𝑖
𝑥(𝑀𝑛𝛼+), въведем операторите 

𝑆𝑖
±(𝑀𝑛𝛼+) = 𝑆𝑖

𝑥(𝑀𝑛𝛼+) ± 𝑖𝑆𝑖
𝑦(𝑀𝑛𝛼+), за напречната възприемчивост ще получим:  

 

𝜒⊥
𝐿𝑆𝑀𝑂(𝜔) = 

− ∑ 𝑔2
𝑖𝑗

𝜇𝐵
2 {〈〈𝑆𝑖

+(𝑀𝑛3+); 𝑆𝑖
−(𝑀𝑛3+)〉〉𝜔+〈〈𝑆𝑖

+(𝑀𝑛3+); 𝑆𝑖
−(𝑀𝑛4+)〉〉𝜔 +

〈〈𝑆𝑖
−(𝑀𝑛3+); 𝑆𝑖

+(𝑀𝑛3+)〉〉𝜔 + 〈〈𝑆𝑖
−(𝑀𝑛3+); 𝑆𝑖

+(𝑀𝑛4+)〉〉𝜔 +
〈〈𝑆𝑖

+(𝑀𝑛4+); 𝑆𝑖
−(𝑀𝑛4+)〉〉𝜔+〈〈𝑆𝑖

+(𝑀𝑛4+); 𝑆𝑖
−(𝑀𝑛3+)〉〉𝜔 + 〈〈𝑆𝑖

−(𝑀𝑛4+); 𝑆𝑖
+(𝑀𝑛4+)〉〉𝜔 +

〈〈𝑆𝑖
−(𝑀𝑛4+); 𝑆𝑖

+(𝑀𝑛3+)〉〉𝜔}.                                                                                                   (13) 

 

Като се има предвид: 〈〈+; −〉〉𝜔 = 〈〈−; +〉〉−𝜔, за да пресметнем 𝜒⊥
𝐿𝑆𝑀𝑂(𝜔), трябва да де-

финираме следните функции на Грийн: 

 

𝐺𝑖𝑗,𝐸(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) = 〈〈𝑆𝑖
+(𝑀𝑛3+);  𝑆𝑖

−(𝑀𝑛3+)〉〉𝐸; 

𝐺𝑖𝑗,𝐸(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) = 〈〈𝑆𝑖
+(𝑀𝑛4+);  𝑆𝑖

−(𝑀𝑛4+)〉〉𝐸; 

 𝐺𝑖𝑗,𝐸(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+) = 〈〈𝑆𝑖
+(𝑀𝑛3+);  𝑆𝑖

−(𝑀𝑛4+)〉〉𝐸; 

𝐺𝑖𝑗,𝐸(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+) = 〈〈𝑆𝑖
+(𝑀𝑛4+);  𝑆𝑖

−(𝑀𝑛3+)〉〉𝐸.                                                (14) 

 

За да включим ефектите на затихване за определеност, ще предположим, че фун-

кциите на Грийн имат полюси в долната част на комплексната равнина, т.е. Е̃𝑖𝑗 = ±𝐸𝑖𝑗 −

𝑖𝛾𝑖𝑗  , където затихването 𝛾𝑖𝑗 се пресмята от (9). Това не е опростяващо условие и по ни-

какъв начин няма да наруши общността на нашите разглеждания. Използвайки уравне-

нието за движение на функцията на Грийн: 

 

𝐸𝐺𝑖𝑗 = (
𝑖

2𝜋
) 〈[𝑆𝑖

+;  𝑆𝑗
−]〉 + 〈〈[𝑆𝑖

+;  𝐻];  𝑆𝑗
−〉〉                                                               (15) 

 

и следвайки Tiablikov [74], cлед трудоемки пресмятания получаваме в експлицитен вид 

аналитичните изрази за ФГ, които са дадени в Приложение А.  

В LSMO двата типа йонизирани Mn-йони могат да заемат едно и също кристалог-

рафско място с вероятност, която зависи от степента на дотиране, т.е. от концентрацията 

х на Sr-йони. В рамките на метода на кохерентния потенциал, при дадено х вероятността 

дадено място да е окупирано от Mn
3+

-йон със стойност на спина 𝑆(𝑀𝑛3+) = 2 е 

П(𝑀𝑛3+) = 1 − 𝑥, а вероятността дадено място да е окупирано от Mn
4+

-йон със стойност 

на спина 𝑆(𝑀𝑛4+) = 3/2 е П(𝑀𝑛4+) = 𝑥. Тогава намагнитеността на La1-xSrxMnO3 обра-

зец е: 

 

𝑀𝑆(𝑥, 𝑇) = П(𝑀𝑛3+)𝑀(𝑀𝑛3+) + П(𝑀𝑛4+)𝑀(𝑀𝑛4+),                                             (16) 

 

където: 𝑀(𝑀𝑛𝛼+) =
1

𝑁(𝑀𝑛𝛼+)
∑ 〈𝑆𝑖

𝑧(𝑀𝑛𝛼+)〉𝑖  и  

             𝑁(𝑀𝑛𝛼+) = [(1 − 𝑥)𝛿𝑀𝑛3+,𝑀𝑛𝛼+ − 𝑥𝛿𝑀𝑛4+,𝑀𝑛𝛼+] за α = 3, 4. 

 

〈𝑆𝑖
𝑧(𝑀𝑛𝛼+)〉 се определя от следния израз [75]: 

 

〈𝑆𝑖
𝑧(𝑀𝑛𝛼+)〉 = [𝑆(𝑀𝑛𝛼+) + 0.5] coth{[𝑆(𝑀𝑛𝛼+) + 0.5]𝛽𝜔𝑖(𝑀𝑛𝛼+)} 

−0.5 coth[0.5𝛽𝜔𝑖(𝑀𝑛𝛼+)],                                                                              (17)  
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където: 𝛽 = 1/𝑘𝐵𝑇 и 𝜔𝑖(𝑀𝑛𝛼+) =
1

𝑁𝛼
∑ 𝜔𝑖𝑗(𝑀𝑛𝛼+)𝑗 .   

Аналитичните изрази за енергиите 𝜔𝑖𝑗(𝑀𝑛𝛼+) са получени и публикувани от нас в 

[37]. 𝜔𝑖𝑗(𝑀𝑛𝛼+) са пресметнати извън приближeнието на случайните фази (RPA), т.е с 

отчитане на следните корелационни функции 〈𝑆𝑖
−(𝑀𝑛3+)𝑆𝑗

+(𝑀𝑛3+)〉, 

〈𝑆𝑖
−(𝑀𝑛4+)𝑆𝑗

+(𝑀𝑛3+)〉,  〈𝑆𝑖
−(𝑀𝑛4+)𝑆𝑗

+(𝑀𝑛4+)〉 и 〈𝑆𝑖
−(𝑀𝑛3+)𝑆𝑗

+(𝑀𝑛4+)〉. Така осигуряваме 

самосъгласуваност при пресмятането на статичните и динамичните свойства на разг-

лежданата система.  

От израза (8) получаваме аналитични изрази за затихванията в магнитните под-

системи 𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛𝛼+ − 𝑀𝑛𝛽+). Изразите са дадени в Приложение В.  

След заместване на А(1) и В(1)-В(4) в израза (12) за 𝜒⊥
𝐿𝑆𝑀𝑂(𝐸) получаваме: 

 

𝜒⊥
𝐿𝑆𝑀𝑂(𝐸) = −𝑖 ∑

2𝑔2𝜇𝐵
2

𝜋𝑖𝑗 ∗
𝐸𝐴2

𝐸2+𝐴1
∗ [

{[𝐸−𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛4+)+2𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛3+)]〈𝑆𝑙
𝑧(𝑀𝑛3+)〉}

Λ(𝐸)−𝑖2𝐸𝛾𝑡𝑜𝑡
+

{[𝐸−𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛3+)+2𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛4+)]〈𝑆𝑙
𝑧(𝑀𝑛4+)〉}

Λ(E)−i2𝐸𝛾𝑡𝑜𝑡
],                                                    (18) 

 

където: Λ(E) =
(𝐸2−А1)

2
−𝐸2А2

2−𝐸2(𝛾′)
2

+А3
2

𝐸2+𝐴1
, 𝛾𝑡𝑜𝑡 = 𝛾′ +

А2А3

𝐸2+𝐴1
, като изразите за 𝐴1, 𝐴2, 𝐴3, 𝛾′ са 

дадени в Приложение С. 

Интерес представлява 𝛾𝑡𝑜𝑡, което задава затихването в системата. Важна е зависи-

мостта на 𝐸 от честотата на външното въздействие и от енергиите на елементарните 

спинови възбуждания и затихванията във всяка от магнитните подрешетни и тяхното 

взаимно влияние. Само ще отбележим, че в този случай не може да се работи в прибли-

жение на реалните взаимодействия (взаимодействията, отчитащи сдвояването между 

елементарните възбуждания от различни магнитни подрешетки са реални, т.е. 

𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+) = 𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+) = 0) защото именно взаимодействието между 

𝑀𝑛3+ и 𝑀𝑛4+ йоните определя магнитния характер на LSMO.  

Тогава за средната абсорбирана мощност 𝑃 от LSМO магнитна наночастица на ба-

зата на израза имаме : 

 

𝑃𝐿𝑆𝑀𝑂 =  4 ∑
2𝑔2𝜇𝐵

2

𝜋𝑖𝑗 ∗
𝐸𝐴2

𝐸2+𝐴1
∗ 𝛾𝑡𝑜𝑡 ∗ [

{[𝐸−𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛4+)+2𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛3+)]〈𝑆𝑙
𝑧(𝑀𝑛3+)〉}

[Λ(E)]2+4E2(𝛾𝑡𝑜𝑡)2 +

{[𝐸−𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛3+)+2𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛4+)]〈𝑆𝑙
𝑧(𝑀𝑛4+)〉}

[Λ(E)]2+4E2(𝛾𝑡𝑜𝑡)2 ] 𝐸2(ℎ𝑚𝑎𝑥)2.                                                  (19) 

 

Ако умножим 𝑃 по броя на МНЧ в една проба в случай на невзаимодействащи си моно-

дисперсни частици, ще определим стойността на 𝑆𝐴𝑅. В израза (19) термичната ефек-

тивност е изразена само на базата на микроскопичните характеристики на системата – 

спинови елементарни възбуждания и техните затихвания, т.е. чрез магнитните обменни 

взаимодействия и магнитната кристална анизотропия. Корените на уравнението 

[Λ(E)]2 + 4E2(𝛾𝑡𝑜𝑡)2 = 0 определят стойността на 𝐸, при която имагинерната част на 

магнитната възприемчивост 𝜒𝑖𝑗
′′  има максимум (в случая 𝜒′′ =

𝑃

𝐸2(ℎ𝑚𝑎𝑥)2). Определянето 

на максималната стойност ни дава възможност да пресметнем ширината на кривата, оп-

ределяща зависимостта 𝜒′′ = 𝜒′′(𝐸). Оценката, направена от нас за стойността на 𝑃, ко-

гато 𝐸 клони към нула или безкрайност, показва, че 𝑃 = 0. Това поведение за зависи-

мостта на термичната ефективност от честотата на външното магнитно поле е типично 

за 𝑆𝐴𝑅 и e експериментално наблюдавано в [76]. Изразът (19) е удобен с това, че при 

фиксирани стойности на променливото магнитно поле (честота и амплитуда) стойността 
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на 𝑆𝐴𝑅 зависи от микроскопичните параметри на системата (както ще видим по-нататък 

зависимостта на 𝑆𝐴𝑅 от размер на наночастицата и степен на дотиране ще изразим пос-

редством промяна в микроскопичните параметри на системата). 

Аналогично от израза (11), снемайки сумирането по подрешетки, за напречната 

диелектрична възприемчивост 𝜒⊥(𝜔) за MZFO ще получим: 

 

𝜒⊥
𝑀ZFO(𝜔) = 

− ∑ 𝑔2
𝑖𝑗 𝜇𝐵

2 {〈〈[𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐴)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐴)]
𝑥

〉〉𝜔 + 〈〈[𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐴)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐵)]
𝑥

〉〉𝜔 +

〈〈[𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐴)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝑀𝑒𝐵)]
𝑥

〉〉𝜔 + 〈〈[𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐵)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐵)]
𝑥

〉〉𝜔 +

〈〈[𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐵)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐵)]
𝑥

〉〉𝜔+ 〈〈[𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐵)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝑀𝑒𝐵)]
𝑥

〉〉𝜔 + 〈〈[𝑆𝑖(𝑀𝑒𝐵)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐴)]
𝑥

〉〉𝜔 +

〈〈[𝑆𝑖(𝑀𝑒𝐵)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝐹𝑒𝐵)]
𝑥

〉〉𝜔 + 〈〈[𝑆𝑖(𝑀𝑒𝐵)]
𝑥

; [𝑆𝑖(𝑀𝑒𝐵)]
𝑥

〉〉𝜔}.                                           (20) 

 

Като се възползваме то операторите 𝑆𝑖
±(𝑋𝛼), където 𝑋 = Fe, Me и 𝛼 = 𝐴, 𝐵 за 

𝜒⊥
𝑀ZFO(𝜔), получаваме: 

 

𝜒⊥
𝑀ZFO(𝜔) =

− ∑ 𝑔2
𝑖𝑗 𝜇𝐵

2 {〈〈𝑆𝑖
+(𝐹𝑒𝐴); 𝑆𝑖

−(𝐹𝑒𝐴)〉〉𝜔+〈〈𝑆𝑖
+(𝐹𝑒𝐴); 𝑆𝑖

−(𝐹𝑒𝐵)〉〉𝜔 + 〈〈𝑆𝑖
+(𝐹𝑒𝐴); 𝑆𝑖

−(Ме𝐵)〉〉𝜔 +

〈〈𝑆𝑖
−(𝐹𝑒𝐴); 𝑆𝑖

+(𝐹𝑒𝐴)〉〉𝜔 + 〈〈𝑆𝑖
−(𝐹𝑒𝐴); 𝑆𝑖

+(𝐹𝑒𝐵)〉〉𝜔 + 〈〈𝑆𝑖
−(𝐹𝑒𝐴); 𝑆𝑖

+(Ме𝐵)〉〉𝜔 +
всички останали  възможни пермутации  на  спиновеите оператори}.                    (21) 

 

Като се има предвид равенството: 〈〈+; −〉〉𝜔 = 〈〈−; +〉〉−𝜔, за да пресметнем 

𝜒⊥
𝑀ZFO(𝜔) трябва да дефинираме следните функции на Грийн: 

 

〈〈𝑆𝑖
+(𝐹𝑒𝐴); 𝑆𝑖

−(𝐹𝑒𝐴)〉〉𝐸;  〈〈𝑆𝑖
+(𝐹𝑒𝐴); 𝑆𝑖

−(𝑀𝑒𝐵)〉〉𝐸; 

〈〈𝑆𝑖
+(𝑀𝑒𝐵); 𝑆𝑖

−(𝐹𝑒𝐴)〉〉𝐸;  〈〈𝑆𝑖
+(𝐹𝑒𝐵); 𝑆𝑖

−(𝐹𝑒𝐴)〉〉𝐸; 

〈〈𝑆𝑖
+(𝐹𝑒𝐴); 𝑆𝑖

−(𝐹𝑒𝐵)〉〉𝐸;  〈〈𝑆𝑖
+(𝑀𝑒𝐵); 𝑆𝑖

−(𝑀𝑒𝐵)〉〉𝐸.                                                 (22) 

 

Начинът на пресмятане на абсорбирана мощност 𝑃 от MZFO магнитна наночасти-

ца вече изложихме по-горе и няма да се спираме на пресмятанията. Изразът за 𝑃𝑀ZFO 

има вида:  

 

𝑃𝑀ZFO =  4 ∑
2𝑔2𝜇𝐵

2

𝜋𝑖𝑗 ∗ 𝛾𝐴𝐵 ∗ [
{Φ𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴)〈𝑆𝑙

𝑧(𝐹𝑒𝐴)〉+Φ𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵)〈𝑆𝑧 (𝐹𝑒𝐵)〉}

[𝐵(E)]2+4E2(𝛾𝐴𝐵)2 ] 𝐸2(ℎ𝑚𝑎𝑥)2,                    (23) 

 

където изразите за Φ𝑖𝑗(𝐹𝑒𝛼),  𝛼 = 𝐴, 𝐵; 𝐵(𝐸) и 𝛾𝐴𝐵 са дадени в приложение D. 

Отново в израза (23) термичнaта ефективност е изразена само на базата на мик-

роскопичните характеристики на системата – спинови елементарни възбуждания и тех-

ните затихвания, т.е. чрез магнитните обменни взаимодействия и магнитната кристална 

анизотропия. Корените на уравнението [𝐵(𝐸)]2 + 4𝐸2(𝛾𝐴𝐵)2 = 0 определят стойността 

на 𝐸, при която имагинерната част на магнитната възприемчивост 𝜒𝑖𝑗
′′  има максимум (в 

случая 𝜒′′ =
𝑃

𝐸2(ℎ𝑚𝑎𝑥)2). Определянето на максималната стойност ни дава възможност да 

пресметнем ширината на кривата, определяща зависимостта 𝜒′′ = 𝜒′′(𝐸).   

Специфичният начин на дотиране при Me1−xZnxFe2O4 определя по-различен под-

ход при пресмятане на намагнитеността за определено 𝑥. П̃(𝐹𝑒𝐴) = 1 − 𝑥 е тегловият 
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фактор на Fe-йони в А-магнитната подрешетка, П̃(𝐹𝑒𝐵) = 1 + 𝑥 е тегловият фактор на 

Fe-йони в B-магнитната подрешетка и П̃(𝑀𝑒𝐵) = 1 − 𝑥 е тегловият фактор на Мe-йони в 

B-магнитната подрешетка при определена концентрация 𝑥 нa Zn-дотираните йони (ще 

отбележим че за целите на нашето разглеждане концентрацията се мени в граници от 0 

до 0,5). Тогава намагнитеността на MZFO образец е: 

 

𝑀𝑆(𝑥, 𝑇) = |𝑀𝐴(𝑥, 𝑇) − 𝑀𝐵(𝑥, 𝑇)|.                                                                             (24) 

 

𝑀𝐴(𝑥, 𝑇)и 𝑀𝐵(𝑥, 𝑇) са намагнитеностите на А- и В-подрешетките, съответно, които се 

пресмятат както следва: 

 

𝑀𝐴(𝑥, 𝑇) =  П̃(𝐹𝑒𝐴)𝑀(𝐹𝑒𝐴); 

𝑀𝐵(𝑥, 𝑇) =  П̃(𝐹𝑒𝐵)𝑀(𝐹𝑒𝐵) + П̃(𝑀𝑒𝐵)𝑀(𝑀𝑒𝐵),                                                     (25) 

 

където: 𝑀(𝑋𝛼+) =
1

𝑁(𝑋𝛼+)
∑ 〈𝑆𝑖

𝑧(𝑋𝛼+)〉𝑖 , като 𝑋 = 𝐹𝑒, 𝑀𝑒 и 𝛼 = 𝐴, 𝐵. 

〈𝑆𝑖
𝑧(Х𝛼+)〉 се определя от следния израза:  

 

〈𝑆𝑖
𝑧(𝑋𝛼+)〉 = [𝑆(𝑋𝛼+) + 0.5] coth{[𝑆(𝑋𝛼+) + 0.5]𝛽𝜔𝑖(𝑋𝛼+)} 

−0.5 coth[0.5𝛽𝜔𝑖(𝑋𝛼+)],                                                                        (26) 

 

където: 𝛽 = 1/𝑘𝐵𝑇 and 𝜔𝑖(𝑋𝛼+) =
1

𝑁𝛼
∑ 𝜔𝑖𝑗(𝑋𝛼+)𝑗 .   

Аналитичните изрази за енергиите 𝜔𝑖𝑗(𝑋𝛼+) за пресметнати и публикувани от нас в [38]. 

3. Модел на хетерогенна наночастица 

Както подчертахме във въведението, макроскопичните теории, определящи тер-

мичната ефективност на МНЧ в променливи магнитни полета, разглеждат хомогенни 

наночастици, т.е. съставени от един материал. Дори и хомогенните наночастици са хете-

рогенни, защото повърхнините атоми реагират различно на външните магнитни полета в 

сравнение със сърцевината. От микроскопична гледна точка това води до промяна в ха-

рактера на взаимодействие на спиновете на повърхността, в сърцевината и между тях, 

като променя значително магнитите свойства на МНЧ. С намаляване на размера на 

МНЧ, поради промененото съотношение повърхност/обем, влиянието на обвивката на 

повърхността става все по-осезаемо. Съвременните технологии позволяват посредством 

обработки и дотиране да се променя дебелината на обвивката на МНЧ и магнитите ѝ 

свойства. През последните години идеята за използване на комплексни (композитни) на-

ночастици със сърцевина, което има висока стойност на намагнитването на насищане, и 

оксидна обвивка, която ги прави биосъвместими, имат по-голяма термична ефективност 

в сравнение с чистите оксидни МНЧ [77, 78]. Експериментално е показано, че комплекс-

ните МНЧ с морфология с меко (в магнитно отношение) Fe ядро и твърдa Fe3O4 обвивка 

[79, 80] или твърдо CoFe2O4 ядро и мека MnFe2O4 обвивка [81] имат по-голяма стойност 

на 𝑆𝐴𝑅, отколкото еднофазните Fe3O4, CoFe2O4 и MnFe2O4 МНЧ. 

Според нас друг алтернативен път за подобряване на 𝑆𝐴𝑅 и неговото манипули-

ране в хода на терапевтичната процедура е наличието на допълнителни функционалнос-

ти в наночастиците. Такива са мултифероичните наночастици, при които поради нали-

чието на магнитоелектрична връзка може посредством електрични полета да се 

променят и управляват магнитните им характеристики. Тази идея е сравнително нова и в 
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предишни наши работи ние я разглеждаме от теоретичен аспект [82, 83]. Редица експе-

риментални статии показват, че термичната ефективност на малки хетерогенни МНЧ с 

размер под 30 nm e по-голяма от теоретично предсказаната за хомогенни наночастици [84].  

Теоретичният модел сърцевина/обвивка (CSh) досега основно се използва в 

Monte-Carlo (МС) симулации. E. de Biasi et al. [36] използва този модел за обяснение на 

магнитните експериментални резултати за метални аморфни наночастици. Verde at al. 

[22] изследват частици от кобалтов ферит с размери от 3 nm до 14 nm. Използвайки CSh 

модела и уравнението на Landau-Lifshitz, на базата на МС метод те определят оптимал-

ните параметри, при които тези МНЧ имат максимална термична ефективност. Стандар-

тен Metropolis MC метод е използван за изследване на нивото на загряване като функция 

на амплитудата на променливото магнитно в [85]. В [86] e изследвано влиянието на раз-

мера и формата на феро/феримагнитни (CSh) наночастици. 

 

Фиг. 1. Модел на хетерогенна магнитна наночастица, 

съставена от слоеве с различни свойства и структура 

На базата на горната дискусия за числените пресмятания ще използваме следния 

модел на наночастица: Наночастицата е разделена на две части: сърцевина (core) и об-

вивка (shell) (вж. фиг. 1). Сърцевината е най-вътрешната част и се формира от две части: 

ядро на сърцевината и интерфейс на сърцевината. Ядрото на сърцевината е съставено от 

магнитни йони, чиито първи съседи са само от сърцевината, докато при интерфейса на 

сърцевината част от първите съседи са от обвивката. По подобен начин обвивката е раз-

делена на 3 части. Интерфейсът на обвивката е съставен от магнитни йони, които имат 

за първи съседи магнитни йони от сърцевината. Ядрото на обвивката се формира от спи-

нове, които имат най-близки съседи от обвивката. Повърхността на обвивката се състои 

от спинове с редуциран брой съседи поради прекъснатата периодична инвариантност на 

„ръба“ на наночастицата. Спрямо моделите, които сме използвали досега, различното е 

появата на интерфейсен слой между обвивката и сърцевината, в които да се дефинират 

различни по характер взаимодействия между двете основни части на МНЧ. Ако позна-

ваме константите на кристалната решетка на сърцевината и обвивката, може да пресмет-

нем каква част от спиновете или материалите (при композитни наночастици) съставят 

двете части. На базата на прости геометрични разсъждения построяваме зависимостта на 

процентно съотношение сърцевина/обвивка на хетерогенната НЧ от диаметъра ѝ – фиг. 2. 

За количествени пресмятания дефинираме обменни взаимодействия в сърцевина-

та 𝐽𝑐, в интерфейса 𝐽𝑐𝑠, в обвивката 𝐽𝑠ℎ и на повърхността на МНЧ 𝐽𝑠𝑢𝑟. В рамките на 

Хайзенберговия хамилтониан ще предположим наличието на еднойонна магнитна ани-

зотропия по z-оста, имаща различни стойности в сърцевината 𝐷𝑐  и обвивката 𝐷𝑠ℎ, като за 

интерфейсния слой определяща ще бъде анизотропията, която има по-голяма стойност. 

Повърхнинната анизотропия 𝐷𝑠𝑢𝑟  ще считаме случайно разпределена. Ако предполо-
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жим, че имаме хетерогенна феромагнитна наночастица в рамките на метода на средното 

поле, ограничавайки се до най-близките съседи и извършвайки сумиране по спиновете, 

за двете основни области за намагнитеността на сърцевината 𝑀𝑐 и обвивката 𝑀𝑠ℎ имаме:  

 

𝑀𝑐 =
𝑁𝑐𝑘

𝑁𝑐
𝐵𝑆(𝐸𝑐𝑘) +

𝑁𝑐𝑖

𝑁𝑐
𝐵𝑆(𝐸𝑐𝑖)  

𝑀𝑠ℎ =
𝑁𝑠ℎ𝑘

𝑁𝑠ℎ
𝐵𝑆(𝐸𝑠ℎ𝑘) +

𝑁𝑠ℎ𝑖

𝑁𝑠ℎ
𝐵𝑆(𝐸𝑠ℎ𝑖) +

𝑁𝑠𝑢𝑟

𝑁𝑠ℎ
𝐵𝑆(𝐸𝑠𝑢𝑟).                                                (27) 

 

Tогава за намагнитеността на насищане на системата 𝑀𝑠 ще имаме: 

 

𝑀𝑠 =
𝑁𝑐

𝑁𝑡𝑜𝑡
𝑀𝑐 +

𝑁𝑠ℎ

𝑁𝑡𝑜𝑡
𝑀𝑠ℎ,                                                                                            (28) 

 

където 𝑁𝑡𝑜𝑡 = 𝑁𝑐 + 𝑁𝑠ℎ. 

 

Фиг. 2. Процентно съотношение сърцевина/обвивка на 

хетерогенната МНЧ като функция на диаметъра ѝ 

За всяка област на MНЧ може да имаме и сложна магнитна решетка (антиферо-

магнитна, феримагнитна), като могат да се дефинират необходимият брой подрешетки, 

за които да се пресметне намагнитеността. Например за La1-xSrxMnO3 МНЧ в сърцевина-

та ще преобладава феромагнитното двойно-обменно взаимодействие между спиновете 

на Mn
3+

 и Mn
4+

, което ще определя феромагнитния характер на сърцевината, докато в 

обвивката поради отслабване на феромагнитното двойно-обменно взаимодействие ще 

доминират супер-обменните взаимодействия между йоните с еднаква йонизация, което 

ще определи феримагнитния характер на обвивката. В интерфейс зоната ще отчитаме 

феромагнитно взаимодействие между спиновете на Mn
4+

-йоните и антиферомагнитно 

между спиновете на Mn
3+

-йоните между двете области. Поради промяна на броя на най-

близките съседи, поява на конфигурационен безпорядък и случайно ориентирана ани-

зотропия на повърхността ще смятаме повърхнинния слой на LSMO МНЧ за магнитно 

мъртъв. Новият момент тук е, че без да променяме размера на МНЧ и концентрацията на 

примесните йони, получаваме още една степен на свобода чрез промяна на размерите на 

отделните области, водеща до промяна на магнитните свойства, стойността на 𝑆𝐴𝑅 и 

термичната ефективност на МНЧ. 
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4. Заключение 

За La1-xSrxMnO3 и Me1−xZnxFe2O4 с Ме = Co, Ni, Cu, Mn наночастици, подходящи 

за СМХ, на базата на моделен Хамилтониан, характеризиращ основните магнитни взаи-

модействия в тези системи, е изграден за първи път изцяло микроскопичен модел за 

пресмятане на термичната ефективност на МНЧ в биоприемливо осцилиращо магнитно 

поле. На базата на Кубо формализма е определена връзка между топлинната мощност 𝑃 

и температурните двувременни функции на Грийн. На базата на уравнението на ФГ и 

метода на Церковников са пресметнати статичните и динамичните характеристики на 

магнитните наночастици извън метода на случайните фази (с отчитане на корелационни-

те функции). Представени са аналитични изрази за енергиите на елементарните възбуж-

дания и затихването им. Тези изрази позволяват да се изследва зависимостта на магнит-

ните характеристики на наночастици от микроскопичните параметри на системата 

(константи на обменни магнитни взаимодействия и магнитна анизотропия). Получен е 

аналитичен израз за 𝑆𝐴𝑅, подходящ за числени пресмятания за определяне на максиму-

ма на термичната ефективност и полуширината на кривата. Изразът дава възможност за 

изследване на зависимостта на 𝑆𝐴𝑅 от размера, структурата и степента на дотиране на 

МНЧ, подходящи за СМХ. Всички тези параметри се моделират посредством дефинира-

не на взаимодействия, зависещи от макроскопичните характеристики на МНЧ. Изграден 

и обоснован е модел на хетерогенна наночастица, съставена от сърцевина и обвивка като 

е дефиниран интерфейс между двете основни съставни части на МНЧ. Повърхността на 

МНЧ определя четвърта област, свързана с появата на повърхнинни ефекти. Всички тези 

отделни области се характеризират с различна дебелина, обменни взаимодействия, маг-

нитна структура и магнитна анизотропия. Това позволява да се моделират и композитни 

наночастици, при които сърцевината и обвивката могат да са от различни съединения, с 

различни магнитни характеристики. Дефинира се допълнителна степен на свобода, която 

заедно с размера на МНЧ и концентрацията на примесите може да покаже пътя за ед-

новременно постигане на максимизиране на термичната ефективност и изискванията за 

биологична съвместимост на процеса на хипертермия. При избор на подходящи за сис-

темите микроскопични параметри може детайлно да се изследва зависимостта на 𝑆𝐴𝑅 oт 

константите на взаимодействие и получените резултати да се сравнят с досега изграде-

ните макроскопични теории. Това ще бъде представено във втората част на това изслед-

ване. 

5. Приложения 

Приложение А 

Пресметнатите функции на Грийн за LSMO в приближението на случайните фази са: 

𝐺𝑖𝑗,𝐸(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) =
(

𝑖

𝜋
)[𝐸−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛4+)]〈𝑆𝑖

𝑧(𝑀𝑛3+)〉𝛿𝑖𝑗

{[𝐸−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛3+)][𝐸−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛4+)]−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛4+)𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛3+)}
; 

𝐺𝑖𝑗,𝐸(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) =
(

𝑖

𝜋
)[𝐸−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛3+)]〈𝑆𝑖

𝑧(𝑀𝑛4+)〉𝛿𝑖𝑗

{[𝐸−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛3+)][𝐸−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛4+)]−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛4+)𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛3+)}
; 

𝐺𝑖𝑗,𝐸(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+) =
(

𝑖

𝜋
)𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛3+)〈𝑆𝑖

𝑧(𝑀𝑛3+)〉𝛿𝑖𝑗

{[𝐸−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛3+)][𝐸−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛4+)]−𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛3+−𝑀𝑛4+)𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛4+−𝑀𝑛3+)}
, 

                                                                                                                                                 (А1) 

където 𝐸̃𝑖𝑗(𝑀𝑛𝛼+ − 𝑀𝑛𝛽+) = 𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛𝛼+ − 𝑀𝑛𝛽+) − 𝑖𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛𝛼+ − 𝑀𝑛𝛽+) като 𝛼, 𝛽 = 3, 4. 

𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛𝛼+ − 𝑀𝑛𝛽+) е енергията на взаимодействие между i- и j-спин. Аналитичният вид 

на тези енергии са пресметнати от нас и публикувани в [37]. 



 1190 

 

 

Приложение B 

Пресметнатите затихвания за LSMO, като са дадени само тези изрази, за които е 

изпълнен законът за запазване на енергията: 

 
𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) =

4𝜋

𝑁𝑀𝑛3+
∑ (𝐽𝑖𝑙(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+)2

𝑙 〈𝑆𝑙
𝑧(𝑀𝑛3+)〉{𝑛𝑙(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) ∗ [2〈𝑆𝑗

𝑧(𝑀𝑛3+)〉 + 𝑛𝑙(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) +

𝑛𝑖(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+)] − 𝑛𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+)𝑛𝑙(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+}𝛿 (𝐸𝑙(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) + 𝐸𝑗(𝑀𝑛3+ −

𝑀𝑛3+) − 𝐸𝑖(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) − 𝐸𝑙(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+)) ;                                                                   (B1) 

 
𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) =

4𝜋

𝑁𝑀𝑛4+
∑ (𝐽𝑖𝑙(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+)2

𝑙 〈𝑆𝑙
𝑧(𝑀𝑛4+)〉{𝑛𝑙(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) ∗ [2〈𝑆𝑙

𝑧(𝑀𝑛4+)〉 + 𝑛𝑙(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) +

𝑛𝑖(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+)] − 𝑛𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+)𝑛𝑙(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+}𝛿 (𝐸𝑙(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) + 𝐸𝑗(𝑀𝑛4+ −

𝑀𝑛4+) − 𝐸𝑖(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) − 𝐸𝑙(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+));                                                                    (B2) 

 

𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+) =
4𝜋

min (𝑁𝑀𝑛4+ ;𝑁𝑀𝑛3+)
∑ (𝐽𝑖𝑙(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+)2

𝑙 𝑛𝑖(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+) ∗

𝑛𝑙(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+) 𝛿(𝐸𝑖(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+) − 𝐸𝑙(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+))𝛿𝑙𝑗;                                 (B3) 

 

𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+) =
4𝜋

min (𝑁𝑀𝑛4+ ;𝑁𝑀𝑛3+)
∑ (𝐽𝑖𝑙(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+)2

𝑙 𝑛𝑖(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+) ∗

𝑛𝑙(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+) 𝛿(𝐸𝑖(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+) − 𝐸𝑙(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+))𝛿𝑙𝑗,                                 (B4) 

 

където 𝑛𝑖(𝑀𝑛𝛼+ − 𝑀𝑛𝛽+) = 〈𝑆𝑖
−(𝑀𝑛𝛼+)𝑆𝑗

+(𝑀𝑛𝛽+)〉, 𝛼, 𝛽 = 3, 4 са спиновите корелаци-

онни функции, пресметнати в [37]. 

 

Приложение С 

А1 = 𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+)𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) − 𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+)𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+) −

𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+)𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) − 𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+)𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+);            (С1) 

 

А2 = 𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) + 𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+);                                                                  (С2) 

 

А3 = 𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+)𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) + 𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+)𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+) +

𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+)𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+) + 𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛4+)𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛3+);            (С3) 

 

𝛾′ = 𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+) + 𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑛4+ − 𝑀𝑛4+).                                                                   (С4) 

 

 

Приложение D 

Φ𝑖𝑗 (𝐹𝑒𝐴) = {𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵)[𝐸 − 𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴)] + 𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐵)𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)}; 

Φ𝑖𝑗 (𝐹𝑒𝐵) = {𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐵)[𝐸 − 𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)] + 𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐵)𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)}; 

𝐵(𝐸) = 𝐵1 − 𝐵2,  

 

където: 
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𝐵1 = 𝐸2 − 𝐸[𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴) + 𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)] − 𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴)𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵) +

𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵) -𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵); 

 

𝐵2 =

𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵) {[𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴) + 𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)]𝐸 −

𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴−𝐹𝑒𝐴)𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵−𝐹𝑒𝐵)+𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵−𝐹𝑒𝐵)𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴−𝐹𝑒𝐴)

𝐸−𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵−𝑀𝑒𝐵)
}; 

𝛾𝐴𝐵 = 𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴) + 𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵) −
𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵−𝑀𝑒𝐵)𝐸

𝐸−𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵−𝑀𝑒𝐵)
−

𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴−𝐹𝑒𝐴)+𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵−𝐹𝑒𝐵)

𝐸−𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵−𝑀𝑒𝐵)
+

𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴−𝑀𝑒𝐵)𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵−𝐹𝑒𝐴)+𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵−𝐹𝑒𝐴)𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴−𝑀𝑒𝐵)

𝐸
  

 

𝐸𝑖𝑗(𝑋𝛼+ − 𝑋𝛽+) е енергията на взаимодействие между i- и j-спин в магнитните подре-

шетки и между тях: 

 

𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵) = (
2

𝑁
) ∑ 𝐽𝑖𝑘𝑒𝑓𝑓(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵)〈𝑆𝑘

𝑧(𝑀𝑒𝐵)〉𝛿𝑖𝑗
𝑘

 

−2𝐽𝑖𝑗𝑒𝑓𝑓(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵)〈𝑆𝑖
𝑧(𝑀𝑒𝐵)〉𝛿𝑖𝑗 

− (
2

𝑁
) ∑ 𝐽𝑖𝑘(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)〈𝑆𝑘

𝑧(𝐹𝑒𝐵)〉𝑘 − (
2

𝑁
) ∑ 𝐽𝑖𝑘(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)〈𝑆𝑘

𝑧(𝐹𝑒𝐴)〉
𝑘

; 

 

𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵) = (
2

𝑁
) ∑ 𝐽𝑖𝑘𝑒𝑓𝑓(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)〈𝑆𝑘

𝑧(𝐹𝑒𝐵)〉𝛿𝑖𝑗

𝑘

 

−2𝐽𝑖𝑗𝑒𝑓𝑓(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)〈𝑆𝑖
𝑧(𝐹𝑒𝐵)〉𝛿𝑖𝑗 

− (
2

𝑁
) ∑ 𝐽𝑖𝑘(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)〈𝑆𝑘

𝑧(𝑀𝑒𝐵)〉 −𝑘 (
2

𝑁
) ∑ 𝐽𝑖𝑘(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)〈𝑆𝑘

𝑧(𝐹𝑒𝐴)〉𝑘 ; 

 

𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴) = (
2

𝑁
) ∑ 𝐽𝑖𝑘𝑒𝑓𝑓(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴)〈𝑆𝑘

𝑧(𝐹𝑒𝐴)〉𝛿𝑖𝑗

𝑘

𝛿𝑖𝑗 

− (
2

𝑁
) ∑ 𝐽𝑖𝑘(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)〈𝑆𝑘

𝑧(𝑀𝑒𝐵)〉 −𝑘 (
2

𝑁
) ∑ 𝐽𝑖𝑘(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)〈𝑆𝑘

𝑧(𝐹𝑒𝐵)〉𝑘 ; 

 

𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴) = 2𝐽𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)〈𝑆𝑖
𝑧(𝐹𝑒𝐴)〉𝛿𝑖𝑗; 

𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐵) = 2𝐽𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐵)〈𝐹𝑒𝐵〉𝛿𝑖𝑗; 

𝐸𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴) = 2𝐽𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)〈𝑆𝑖
𝑧(𝐹𝑒𝐴)〉𝛿𝑖𝑗; 

𝐸𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵) = 2𝐽𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵)〈𝑀𝑒𝐵〉𝛿𝑖𝑗. 

 

𝐽𝑖𝑗𝑒𝑓𝑓(𝑋𝛼 − 𝑋𝛼) = 𝐽𝑖𝑗(𝑋𝛼 − 𝑋𝛼) + 𝐾𝑖(𝑋𝛼)𝛿𝑖𝑗 и 𝛾𝑖𝑗(𝑋𝛼 − 𝑋𝛽) са затихванията на елемен-

тарните възбуждания:  

 

𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴) =
4𝜋

𝑁
𝐹𝑒𝐴

∑ (𝐽𝑖𝑙(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴)2
𝑙 〈𝑆𝑙

𝑧(𝐹𝑒𝐴)〉{𝑛𝑙(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴) ∗ [2〈𝑆𝑗
𝑧(𝐹𝑒𝐴)〉 +

𝑛𝑙(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴) + 𝑛𝑖(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴)] − 𝑛𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴)𝑛𝑙(𝑀𝑛3+ − 𝑀𝑛3+}𝛿 (𝐸𝑙(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴) +

𝐸𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴) − 𝐸𝑖(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴) − 𝐸𝑙(𝐹𝑒𝐴 − 𝐹𝑒𝐴)) ;         
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𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵) =
4𝜋

𝑁
𝐹𝑒𝐵

∑ (𝐽𝑖𝑙(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)2
𝑙 〈𝑆𝑙

𝑧(𝐹𝑒𝐴)〉{𝑛𝑙(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵) ∗ [2〈𝑆𝑗
𝑧(𝐹𝑒𝐵)〉 +

𝑛𝑙(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵) + 𝑛𝑖(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)] − 𝑛𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)𝑛𝑙(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵)}𝛿 (𝐸𝑙(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵) +

𝐸𝑗(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵) − 𝐸𝑖(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵) − 𝐸𝑙(𝐹𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐵));     

   

 𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵) =
4𝜋

𝑁
𝐹𝑒𝐵

∑ (𝐽𝑖𝑙(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵)2
𝑙 〈𝑆𝑙

𝑧(𝑀𝑒𝐵)〉{𝑛𝑙(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵) ∗ [2〈𝑆𝑗
𝑧(𝐹𝑒𝐵)〉 +

𝑛𝑙(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵) + 𝑛𝑖(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵)] − 𝑛𝑗(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵)𝑛𝑙(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵)}𝛿 (𝐸𝑙(𝑀𝑒𝐵 −

𝑀𝑒𝐵) + 𝐸𝑗(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵) − 𝐸𝑖(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵) − 𝐸𝑙(𝑀𝑒𝐵 − 𝑀𝑒𝐵)); 

 

𝛾𝑖𝑗(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵) =
4𝜋

min (𝑁𝐹𝑒𝐴 ; 𝑁𝑀𝑒𝐵)
∑(𝐽𝑖𝑙(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵)2

𝑙

𝑛𝑖(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵) ∗ 𝑛𝑙(𝐹𝑒𝐴 − 

𝑀𝑒𝐵) 𝛿(𝐸𝑖(𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵) − 𝐸𝑙𝐹𝑒𝐴 − 𝑀𝑒𝐵)𝛿𝑙𝑗;                                 

 

𝛾𝑖𝑗(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴) =
4𝜋

min (𝑁
𝐹𝑒𝐴;𝑁

𝑀𝑒𝐵)
∑ (𝐽𝑖𝑙(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴)2

𝑙 𝑛𝑖(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴) ∗ 𝑛𝑙(𝑀𝑒𝐵 −

𝐹𝑒𝐴) 𝛿(𝐸𝑖(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴) − 𝐸𝑙(𝑀𝑒𝐵 − 𝐹𝑒𝐴))𝛿𝑙𝑗,                                

 

където 𝑛𝑖(𝑋𝛼+ − 𝑋𝛽+) = 〈𝑆𝑖
−(𝑋𝛼+)𝑆𝑗

+(𝑋𝛽+)〉 са спиновите корелационни функции, прес-

метнати на базата на спектралната теорема [74]. 
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MICROSCOPIC MODEL OF THE TRANSFORMATION OF 

MAGNETIC ENERGY INTO HEAT IN THE TREATMENT OF 

TUMORS USING MAGNETIC NANOPARTICLES BY MAGNETIC 

HYPERTHERMIA. THEORETICAL MODEL AND CALCULATIONS 

(PART I) 
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ABSTRACT 

Despite the efforts of many research teams, optimizing the process of thermal 

dissipation of magnetic nanoparticles in the therapeutic method of self-controlled magnetic 

hyperthermia to fight cancer remains a challenge. Macroscopic models that quantify the  

process of heat generation cannot uniquely match the biocompatibility requirements of  

magnetic nanoparticles in human medicine on the one hand with high 𝑆𝐴𝑅 values on the other. 

For the first time, we propose a fully microscopic model using a modified Heisenberg  

Hamiltonian and the method of Green's functions for calculating the absorbed power (thermal 

energy absorbed by a magnetic nanoparticle per unit time in an alternating magnetic field) for 

La1-xSrxMnO3 and Me1−xZnxFe2O4 with Me = Co, Ni, Cu, Mn compounds. The transverse  

magnetic susceptibility, elemental excitation energy, and damping were calculated, which  

enables us to investigate the 𝑆𝐴𝑅 as a function of the microscopic parameters of the systems: 

exchange interaction constants and single-ion magnetic anisotropy. The expressions obtained 

are of analytical form and are convenient for numerical calculations. A model of magnetic  

heterogeneous nanoparticle is proposed, consisting of regions: core, shell, core-shell interface, 

and surface. All of these areas can be of different thicknesses, which makes it possible to  

model composite nanoparticles as well. From a theoretical point of view, this represents  

another degree of freedom (at a fixed size and concentration of doped ions), with which the 

magnetic properties of the nanoparticles can be modified. The proposed nanoparticle model 

thus allows for each region to define different interaction constants and magnetic anisotropy as 

well as different magnetic configurations. Based on this model, the thermal performance of 

magnetic nanoparticles for self-controlling magnetic hyperthermia will be numerically  

investigated (in part II of this work). 
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